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状態図デジタルデータの応用   

2024 年 6 月 6 日 

株式会社材料設計技術研究所 

 

平衡状態図は相境界線を図示する。 たとえば、Al-Cr-Ti 三元系 1573K 等温断面図を図 1 と

図 2 に示す。 αTi_Hcp 相の単相領域はこの図から判読できる。しかし、αTi_Hcp 相の相比率

が 80%以上の領域はどの辺りになるか？ をこの図から判読できない。 

そこで本書は、「αTi_Hcp 相の相比率が 80%になる領域を知りたい」という要望に応えるため

に、HTC ( High Throughput Calculation ) 「連続計算・抽出」機能を紹介する。 

これは状態図デジタルデータの応用例である。 

 

   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  図 1  Ti-Al-Cr 三元系 1573K 等温断面図     図 2  Ti-Al-Cr 三元系 1573K 等温断面図 

        直交座標系表示 

 

 

 

概要： Ti-Al-Cr 三元系合金、温度 1573K の平衡計算を 441 回行う。 

      Al 濃度は 40 mol%から 50%まで 0.5%刻み 

      Cr 濃度は 0 mol%から 10%まで 0.5%刻み 

441 個のデータから、αTi_Hcp 相の相比率値を抽出し、αTi_Hcp 相の相比率の分布を図示する。 

図の横軸を Al 濃度、縦軸を Cr 濃度にする。 

熱力学データベースは公開文献 2015Wit を用いた。 
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操作： 

  TDB ファイルを、日本語を含まないパス（フォルダ）内に置きます。 

    例えば C:\temp2024\ 

  Pandat を起動します。 TDB ファイルを Load しておきます。 

  メニュー Batch から、HTC を選びます。 

 

  

 

 

 

  図 3  計算タイプ選択 

   

 

   

 

 

 

 図 4  ポイント計算指示 

 「Run HTC」ボタンを押します。 

     441 回の計算が自動的に連続して行なわれます。 

 メニュー File から、Save Current Workspace を選び、計算結果を保存します。 

 メニュー Batch から、Result Analysis を選びます。 

 抽出条件を入力して、右上の「Analyze」ボタンを押します。 

   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 図 5   抽出条件入力画面 
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（操作の続き） 

 

 

 

 

 

 

画面左の窓にマウスを置くと、それぞれの合金の濃度値が 

表示されます。計算結果はこの各テーブルに保存されます。 

  Al 濃度  42 

  Cr 濃度   0 

  Ti 濃度  58 

 

 

 

 

 

抽出後のテーブルから、x(AL)列、x(CR)列、f(@HCP_A3)列の３つを選択（した状態で） 

メニュー Table から、「 Create a Color Map Graph 」を選びます。図 6 が表示されます。 

図 6 はαTi_Hcp 相の相比率分布図になります。 相比率が 80%になる領域がわかります。 

 

 

 

   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 図 6   Ti-Al-Cr 三元系 1573K における αTi_Hcp 相の相比率分布 
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付録： 

   Pandat ソウトウェアには Contour 機能 が標準装備されている。  等高線計算 

 

  状態図を計算する前に「Contour Lines」ボタンを押す。 

 左窓の Pre-Defined Contour Types から、f(@*) を選択し、刻みを確認し、OK ボタンを押す。 

 相を指定する場合は、f(@HCP_A3) と入力する。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 A-1   Ti-Al-Cr  三元系 1573K 等温断面図    図 A-2   Ti-Al-Cr  三元系 1573K 等温断面図 

          直交座標系表示 

       全ての相比率の等高線を 0.2 刻みで           αTi_Hcp 相のみの相比率の等高線を 

       表示する       0.2 刻みで赤線にて表示する 


