
1. はじめに

電動車の駆動モータや風力発電機等に用いる高性能永久磁

石の使用量は年々増加しており、小型化、耐熱性、希少元素

低減などの要請から高保磁力、高飽和磁化、高キュリー温度

の条件を満たす磁石材料の開発が期待されている。保磁力は

粒界や材料組織に依存するが、その微視的機構は未だに解明

されていない。本課題では、第一原理計算に基づいた磁化反

転シミュレーションにより、保磁力の発現機構に迫る。また、ネオ

ジム磁石に代わる新規磁石開発に向けて、磁石材料の主相・

副相物質の探索を行うためのマテリアルズ・インフォマティクス手

法を開発する。 

2. 保磁力機構の解明

ネオジム磁石主相（Nd2Fe14B）に対する定量的な原子論的ス

ピン模型を構築した。得られた模型を Wang-Landau 法を用いた

制限モンテカルロ法で解析した。Nd2Fe14B 結晶の飽和磁化と結

晶磁気異方性の温度依存性を算出し、実験とよく一致する結

果を得た [1]。保磁力機構を解明するには、ネオジム磁石粒界

を扱う必要がある。そのため、OpenMX コードを高度化し、4000

原子規模のネオジム磁石の主相・副相界面の構造最適化と各

原子サイトにおける磁気物性値の評価に成功した。また 8500

原子規模の界面系に対して動作確認を行った。

3. 機械学習を活用した新規磁石開発

RFe12 型希土類化合物は、高性能磁石主相としてのポテンシ

ャルを有し、高い磁気特性と安定性を両立する最適な化学組

成の決定が課題となっている。我々は、ベイズ最適化とデータ同

化を用いた効率的な化学組成の最適化手法を開発した。

RFe12 型化合物に適用し、飽和磁化、キュリー温度、生成エネ

ルギーを目的変数として、化学組成の 5 変数を最適化する探

索効率を検証した結果、適切な記述子を選択するとランダムサ

ンプリングよりも圧倒的に高効率であることがわかった [2]。 

新規磁石開発のためには、主相のみならず副相の設計も重

要である。与えられた元素の組み合わせに対して出現する相の

候補を絞り込むことが大きな課題となる。そこで、磁石材料に適

用可能な、第一原理計算と機械学習を併用した仮想スクリー

ニング手法を開発した。記述子として、ボロノイ分割と構成原子

の電子配置の情報に基づいた軌道場行列(OFM)を考案した

[3]。4,220 種類の遷移金属化合物の生成エネルギーや 658

種類の化合物の局所磁気モーメントに対して、その有効性を検

証した。 

4. 今後の課題

最新の実験情報とネオジム磁石主相・副相界面の第一原理

計算に基づき、ネオジム磁石界面系のスピン模型を構築し、そ

の磁化反転シミュレーションを実行して粒界近傍の磁化反転機

構の解明を行う。また、開発したマテリアルズ・インフォマティクス手

法を用いて、新しい鉄基希土類磁石の提案を目指す。 

図１ 原子論的スピン模型を用いた Nd2Fe14B 結晶粒の磁化反転シミ

ュレーション。密度汎関数法を用いた第一原理計算により、サイト間磁

気交換結合などを求める。得られたスピン模型をモンテカルロ法で解析

し、磁化反転に伴う自由エネルギー障壁を算出し、保磁力を評価する。 
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