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新技術・新製品のご紹介
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技術本部　計算科学センター

技術本部 計算科学センターでは、第一原理計算と深層学習技
術を組み合わせた材料探索用データベース構築サービスを新たに
開発しました。このサービスは、計算物理学と機械学習を融合さ
せることで、高精度な材料特性予測と効率的な材料探索を可能に
します。構築されたデータベースは、膨大な組成の材料に対する
特性予測を行い、革新的な材料開発を支援します。

❷技術の特徴

❹今後の展望

　本事例紹介 1) では Fe-Co-Ni 合金の磁化の温度依存性を取り
扱います。Fe-Co-Ni 合金は、優れた磁気特性や高い耐熱性を
持ち、航空宇宙、電気・電子機器、高温環境、磁気記録媒体等
で幅広く使用されています。事例紹介にあたって計算手法の紹介
を行います。本事例ではコヒーレントポテンシャル近似（CPA）2)

と呼ばれる手法をもちいて、Fe-Co-Ni 合金の電子構造を詳細に
解析しました。これにより、合金の相安定性と磁気特性の温度依
存性を高精度に予測することができました。特に、面心立方構造
（FCC）および体心立方構造（BCC）の相安定性を反映させる
ことで、より現実的な予測が可能となりました。さらに、深層学
習モデルを構築し、第一原理計算から得られたデータを基に学習
させました。このモデルは、未知の組成に対する特性予測を行う
ために使用され、多様な組成パターンに対する磁気転移温度や
温度依存性を含む相安定性について迅速かつ高精度な予測を可
能とします。
　解析の結果を図 1に示します。Fe が豊富な組成では高い磁気
転移温度を示し、Co と Ni の割合を調整することで、特定の応
用に適した磁気特性を持つ合金を効率的に探索できることが明ら
かになりました。また、FCCとBCCの相安定性を考慮することで、
低温から高温に至るまでの広範な温度領域における材料特性の
見積もりが可能となりました。

❸事例紹介❶概要

第一原理計算による物性値の網羅的取得新技術

本技術は、新規材料の設計と開発において大きな可能性を示しており、材料開発におけるコスト低減への貢献が期待されます。特に実
験的アプローチが難しい高温条件での物性同定に有効な手段となります。今後は、電気伝導度、機械特性、化学反応性などに対応を拡
大していく予定です。

＊1） K.Kano, K. Koga, Comput. Mater. Sci. 244 (2024), 113211
＊2） H. Akai, J. Phys. Soc. Jpn. 51 (1982), 468.

第一原理計算は、物質の電子構造を基にして材料の物性を高精
度に予測する手法です。本サービスでは、最新の計算技術を駆使し、
幅広い材料特性の解析を行います。深層学習をもちいて、第一原理
計算データから材料特性を学習し、未知の組成に対する特性予測
を迅速かつ高精度に行います。これにより、従来の手法では困難
だった広範な組成空間の探索が可能となります。また、計算結果を
基に広範な材料データベースを構築し、利用者が計算範囲内で任意
の条件の物性値を取得することが可能となります。これにより、材
料開発のスピードと精度が飛躍的に向上します。

２．解析結果
　第3図に各代表時間におけるクリープひずみコンターを示す。
第３図では0.01%以上のクリープひずみが生じた領域をカラー
表示している。クリープひずみは高応力部となる溶接未溶着部先
端で大きく、時間の経過とともに溶接金属部で広く分布していくこ
とがわかる。

　なお、従来機と新計算機で解析に使用するCPUコア数（4、8、
12コア）を変えて解析時間を比較した結果、今回の解析対象はモ
デル規模が小さいものの、いずれのコア数においても10万時間に
およぶ弾塑性クリープ挙動を約1/2の時間（例として、12コアで
は従来機1873sec→新計算機819sec）で解析、評価できるよう
になった。

　脱炭素気運が地球規模で高まっており、例えば電力供給にお
いては電源構成の見直しが政府主導で進められている。とくに、
石炭火力発電所を取り巻く環境は厳しいが、当面は再生可能エネ
ルギーの調整用電源としての役割を果たすと予想されている。火
力発電所の基幹設備であるボイラや配管は高温環境にさらされ
るため、長年にわたり高温機器の損傷や余寿命予測に関する研
究が進められてきた。当社はこれら機器の余寿命予測を目的とし
た高温での疲労試験、クリープ試験および破壊力学試験に多くの
実績を有しており（第１図）、これら取得データをもとに弾塑性ク
リープ解析や破壊力学解析をおこなってきた。また構造解析用計
算機の能力増強を進め、実稼働時間オーダーの計算も可能と
なってきた。そこで本稿では高温環境下におけるクリープ解析事
例を紹介し、計算機の処理能力についても従来機と比較した。

１．高温環境下でのクリープ解析事例
　解析対象はパイプとフランジの溶接構造体とした。第2図に解
析モデルおよび解析条件を示す。フランジ面の変位自由度をすべ
て拘束し、パイプ端部を平面保持した状態で軸方向に載荷した。
ここでは弾塑性クリープ解析をおこない、クリープ挙動は式（１）に
示す時間硬化則で再現した。

　　ε‒・cr = Aσntm　　　………… （１）

ここで、σは負荷応力、tは時間、A、n、mは材料パラメータであり、
各物性値は当社が保有するステンレスのデータをもちいた。なお、
パイプとフランジの間には溶接未溶着部があり、未溶着部先端か
らき裂が発生・進展する懸念がある。このようなき裂進展を対象
とした評価の際には破壊力学的手法を適用し、クリープき裂の進
展挙動を特徴付けるCt積分値を算出することも可能である。

■図1　Fe-Co-Niにおける磁化マップ：(a)0K, (b)293K, (c)973K, (d)1096K

クリープき裂進展解析技術
今も活躍している当社のロングラン技術や製品をご紹介

　数値解析をもちいた寿命予測は、たとえば既設機器の定期補修計画策定に有用である。今後も、脱炭素化のニーズに応えるた
め、高温アンモニア環境でのモデリングや検証といった技術開発を継続していく。
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解析モデルおよび解析条件第2図

代表時間のクリープひずみコンター [mm/mm]第3図

高温環境下における使用機器例と当社の各種対応試験第1図
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