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マグネシウム合金における第一原理計算 

The first principles calculations of magnesium alloys 

京都大学大学院エネルギー科学研究科 エネルギー応用科学専攻 馬渕守 

背景と目的 

マグネシウム(Mg)は実用金属中最も低密度であり、軽量材料として高いポテンシャルを有しており、比強度

や比剛性、リサイクル性などの点でも優れているため、近年注目を集めている金属材料の一つである。しかし

ながら、Mg はその hcp 構造に起因する異方性が変形のすべり系を制限し、加工性が悪いという欠点がある。

すなわち、底面すべりでの変形が起こりやすい一方、柱面すべりでの変形が起こりにくく、その不均一変形の

ため加工の際に破断に至ってしまう。近年、Mg-Zn-Ca3 元系合金において加工性が劇的に改善するという結

果が得られた。この加工性の改善は底面すべり変形と柱面すべり変形の異方性の低減に起因することが実

験的にわかっている。その一方で、この異方性の低減はMg-Zn、Mg-Caの2元系では起こらないこともわかっ

ている。そこで、本研究では、ZnとCaの同時添加が底面すべり/柱面すべりの異方性を改善したことに着目し、

その異方性改善メカニズムを電子論的に明らかにすることを目的とする。具体的には、純 Mg、Mg-Zn-Ca、

Mg-Ca、Mg-Zn といった合金モデルを作成し、底面・柱面すべりの起こりやすさを転位の移動性の評価方法で

ある Generalized Stacking Fault Energy（GSFE）、またその最大値である Unstable Stacking Fault Energy（γus）

を用いて整理した。 

 

検討内容 

本研究での第一原理計算には、CASTEP を利用した。

底面すべりと柱面すべりの起こりやすさを評価するため、

それぞれ（a）底面すべりモデルと（b）柱面すべりモデル

を作成した（pure Mg モデル）。続いて、それぞれ（a）底

面すべりモデル、（b）柱面すべりモデルに対して、図 1

のとおりに Zn1 と Ca の位置にある Mg 原子をそれぞれ

Zn と Ca に置換した Mg-Zn-Ca モデル、Ca の位置にあ

るMg原子を Caに置換したMg-Ca モデル、Zn2 の位置

にあるMg原子をZnに置換したMg-Znモデルの3つの

合金モデルを作成した。この時Mg-Zn-Caモデルにおい

ては、Zn と Ca を最も安定になるように配置した。作成し

たそれぞれのモデルに対し、すべり面を境に上下の構

造をずらすことにより GSFE を計算した。 

 

結果及び考察 

図 2 に各 Mg 合金モデルにおける底面すべりの GSFE

曲線を示す。pure Mg に対して、Zn を添加するとやや

GSFE が下がり、Ca を添加すると大きく GSFE が減少す

図 1 計算モデル: （a） 底面すべり、（b）柱面すべり 

(a)basal slip

x//[1010]

z//[0001]

y//[1210]
(b)prismatic slip (c)surface energy

y//[1010]

z//[0001]

x//[1210]

Ca
Zn1,2 Ca

Zn1
Zn2

Ca
Zn1
Zn2

x//[1120]

z//[1100]

y//[0001]

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
0

20

40

60

80

100
 pureMg

 Mg-Zn-Ca

 Mg-Ca

 Mg-Zn

G
en

er
al

iz
ed

 s
ta

ck
in

g
 f

au
lt

 e
n

er
g

y

(m
J/

m
2
)

u/b

図 2 各Mg 合金モデルにおける底面すべり GSFE 曲線 
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ることがわかる。ZnとCaを同時に添加したMg-Zn-Ca

モデルに対しては、Mg-Zn と Mg-Ca の間になってい

る.。一方、図 3に示される柱面すべりのGSFE曲線を

見ると、、底面すべりの GSFE と同様に Zn はやや

GSFE を低下、Ca は大きく GSFE を低下させる効果を

示す。しかしながら、Zn と Ca を同時に添加すると、底

面すべりの場合と異なり、Mg-Zn-Ca モデルの GSFE

および、γus は Mg-Ca よりやや低い値を示した。以上

の底面すべり、柱面すべりのγus の値を表 1 にまとめ

る。最終的にMg-Zn-Caモデルが底面と柱面のγusの

比が最も大きくなっていることがわかる。 

この原因を調べるため、各モデルの電子密度分布

を図 4 に示す。電子密度分布から Ca の周りでは電子

密度が大きく減少していることがわかる。また、Zn の

周りでは電子密度が増加している一方、その周辺の

Mg の電子密度が低下している。これは Mg, Zn, Ca の

電気陰性度の大きさが Zn > Mg > Ca の順番になって

おり、この順番で電子をひきつける力が強いことに起

因している。このため、底面すべりモデルでは、Caの1層下の面にZnが存在するため、Caによって奪われた

電子が Zn により補完されるため（図 4 矢印部）、Mg-Ca より高い GSFE を示したと考えられる。その一方で柱

面すべりモデルでは、そのような現象は見られず、Mg-Ca よりやや低い GSFE となったことが示唆される。 

  以上より、Zn と Ca を同時添加すると、その最安定位置と元素間の電気陰性度に起因する電子の移動の

ために、底面すべりと柱面すべりの異方性が緩和され、高い加工性を有する Mg 合金が作製できたことが示

唆された。 
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 γus(basal) 

(mJ/m2) 

γus(prism) 

(mJ/m2) 

γus(basal) 

/γus(prism) 

pure Mg 94 189 0.50 

Mg-Zn-Ca 76 137 0.56 

Mg-Ca 70 138 0.51 

Mg-Zn 91 177 0.51 
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図 3 各 Mg 合金モデルにおける柱面すべり GSFE 曲線 

表 1 各 Mg 合金モデルの底面・柱面γus とその比 

図 4 各 Mg 合金モデルにおける電子密度：(a), (c), (e). (g) 底面すべりモデル、(b), (d), (f), (h)柱面すべりモデル 
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