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【主な研究成果】
[bookmark: _GoBack]Ti-Zr二元系において報告されている従来の第一原理計算結果および相境界の実験データを用いてTi-Zr二元系における相平衡の熱力学的解析を行った．解析では，第一原理計算によって得られた hcp相の生成ギブスエネルギーおよびbcc相の生成エンタルピーの報告値を用いた．hcp相の生成ギブスエネルギーの従来報告によれば，hcp相は二相分離を生じることが示されていたが，その結果を再現するように解析した熱力学パラメータでは二相分離の臨界温度が1500 K程度となり従来の相境界を再現することができない結果となった．そこで，hcp相における二相分離の存在は陽に考慮しながら，bcc相に生成エンタルピーや従来の相境界データに基づいて再度解析を行った結果，200 K以下の低温においてhcp相の二相分離が生じることを示唆する結果が得られた．

【今後の展望】
Ti-Zr二元系に加えて，いくつかのTi-X（X: Hf，V，Nbなど）二元系合金を対象として，第一原理計算を援用した熱力学的解析によってhcp相およびbcc相のGibbsエネルギーを精度よく定式化し，Ti合金における低温度域の相平衡の熱力学的解析を引き続き実施する．

【具体的な成果】
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沖本康希, 鴇田駿, 徳永辰也，2026年度日本金属学会・日本鉄鋼協会・軽金属学会九州支部合同学術講演会，2026．6（発表予定）
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