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研究の概要 
ハイエントロピー合金は，狭義には「5種類以上の構成元素から成る等原子分率単相固溶体合

金」を指すが，近年では「多元系状態図中央付近の組成を持つ等原子分率から外れた高濃度固溶
体合金や析出物を含む多相合金」にまで対象が広がりつつある．このような広義の意味でのハイ
エントロピー合金には，従来合金には見られない特異で優れた材料特性を示すものが多く，多様
な構成原子間の相互作用による単純な混合則では表現できない物性発現に関するカクテル効果
に起因すると考えられる．本領域は，ハイエントロピー合金が示す新奇で特異な材料物性を，
様々な分野背景を有する研究者の緊密な共同研究を通じて解明し，多様な構成元素間の非線形
相互作用に潜む新たな材料科学の学術領域を打立てることを目指して研究を推進している． 
 
研究分野：理工系 
 
キーワード：ハイエントロピー合金，多元系等原子量合金，高次固溶体，カクテル効果，材料強

度，破壊靭性，固溶強化，相安定性，トラップ効果，元素多様性，元素不均一性 
 
１．研究開始当初の背景 
従来の合金は，ある１種類の特定元素を主要元素とし，そこに少量の合金元素を添加したもの

であり，Fe 基合金，Ni 基合金などと呼ばれる．これに対して近年，ハイエントロピー合金（図
1 左下図）と呼ばれる新しいコンセプトの高濃度多元固溶体合金系が注目されている．ハイエン
トロピー合金は，構成元素の種類と濃度の大きさに起因した大きな配置のエントロピーにより
安定化された不規則固溶体と考えられ，多様な構成原子間の非線形相互作用に起因する（単純混
合則では表現できない）物性発現に関するカクテル効果などの所謂「ハイエントロピー効果」を
持つと言われている．ある元素の組み合わせにより得られるハイエントロピー合金には，従来合
金には見られない特異で優れた力学特性を示すものが多く，低温で非常に強度が高く，同時に靭
性も高い FCC型CrMnFeCoNi合金や, 高温になっても強度が殆ど減少しないBCC型VNbMoTaW
合金などがよく知られている．これらはハイエントロピー効果の一つ「歪んだ結晶格子」に起因
する特性と考えられているが，概念的・定性的なものが多く，発見された特異な力学特性の基礎
的メカニズムは殆ど解明されていない．しかし，優れた力学特性は，これまで探索が行なわれな
かった未開の多元系状態図の中央近傍領域の化学組成（図 1 右下図）の合金で見出されたもので
あり，状態図における角隅の化学組成近傍で探索されたある 1 種の特定元素を主要元素とする
従来合金とは根本的に異なり，探索を続けることで更に優れた力学特性を示す未知の合金系が
数多く見つかる可能性は非常に高い．カクテル効果を考えれば，複数の物理の非線形相関により，
力学特性だけでなく熱電特性や磁性など様々な機能特性でも特異な挙動を示す合金が見つかる
可能性も高い．学理に基づいた指導原理に従って新規な化学組成のハイエントロピー合金を探
索することによって，既存の従来合金では示しえない優れた力学特性・機能特性を持つ新材料が
開発できる可能性が高いと考え，研究計画を着想するに至った． 

 
２．研究の目的 



本領域では，ハイエントロピー合金が示す新奇で特異な材料物性を，様々な分野背景を有する
研究者の緊密な共同研究を通じて解明し，多様な構成元素間の非線形相互作用に潜む新たな材
料科学の学術領域を打立てることを目的としている．従来合金とは異なり，未開の多成分系状態
図の中央近傍の化学組成を持つハイエントロピー合金を研究対象に，それらが示す新奇で特異
な材料物性を(1)物性解析，(2)材料設計, (3)材料創製という 3 つの研究項目のもと，実験と理論計
算にまたがるさまざまな分野背景を有する研究者が最先端の研究手法を駆使し連携して，ハイ
エントロピー合金に特有のハイエントロピー効果の本質を明らかにし，多様な構成原子間の非
線形相互作用（カクテル効果）に潜む新たな材料科学の学術領域を打ち立て，従来型材料を越え
た新規材料を開発・提供し得る新領域を創成することを本領域研究の目的としている． 
 
３．研究の方法 

上記の目的を効果的に達成するために、次の三つの研究項目を立てて研究を推進する．総括

班による研究統括（企画，調整，運営）の下，各研究項目を，それぞれ2班の計画研究班が担当

し，研究を強力に推進する． 
・研究項目A01 新材料・機能創出と物性発現機構解明 
・研究項目A02 物性発現モデリングと合金設計 
・研究項目 A03 相安定性原理解明とナノ・ミクロ組織制御 

研究項目 A01 では，ハイエントロピー合金の特異な力学特性の支配因子を解明するとともに，
ハイエントロピー効果に基づく新材料創製と新機能創出を行う．研究項目 A02 では，計算材料
科学によるハイエントロピー合金の力学特性の解明と制御を行うとともに，計算熱力学と計算
組織学の融合によるハイエントロピー合金設計の加速研究を推進する．研究項目 A03 では，合
金に内在する元素間相互作用と相安定性原理の実験的解明を行いつつ，先端プロセスによるハ
イエントロピー合金の作製とナノ・ミクロ組織制御に関する研究を推進する．項目を超えた共同
研究を通してハイエントロピー合金の学理確立と新規機能導出に取り組む． 
 
４．研究の進展状況及び成果 
 いずれの研究項目でも，当初計画の予測を上回る進展状況を示している．各研究項目毎の主な
研究成果を以下に示す． 
(1) A01 班：力学及び新規材料特性の発現メカニズム解明 
①5 元系およびその派生 4，3 元系等原子量合金単結晶を用いた研究から，強度は構成原子の格
子点からの平均原子変位で記述できること，延性（靭性）は変形双晶の活動と密接に関連し，積
層欠陥エネルギーが支配因子となることが解明された． 
②上記と同じ構成元素からなる 5元系合金でも，等原子量組成から変位させ FCC-HCC 相対相安
定性を制御することにより，優れた形状記憶特性を持つ新規合金を見出すことができた．また優
れた機能特性を持つハイエントロピー合金，金属ガラス，セラミックス，触媒も多数見出された． 
(2) A02 班：計算科学による力学物性・相安定性の学理解明 
①ハイエントロピー合金の高精度分子動力学解析の最大のボトルネックである原子間相互作用
の問題を解決するために，新たにニューラルネットワークを活用した世界初の原子間相互作用
が構築でき，第一原理計算の精度を保ちつつ大規模な分子動力学計算が可能となった．これによ
り，BCC ハイエントロピー合金の転位芯構造の計算に世界で初めて成功した（図 2）． 
②5 元系合金を構成する 3 ないし 4 元系固溶体のギブスエネルギーをクラスター展開・変分法か
ら評価し，三元系合金を対象として遺伝的アルゴリズムによる安定構造の探索を行い，5~3 元系
合金固溶体の安定性傾向を解明した． 
(3) A03 班：材料創製プロセスとナノ・ミクロ組織制御 
①ハイエントロピー合金の凝固を含めた組織形成機構を系統的に調査し，ハイエントロピー合
金では結晶粒超微細化が生じやすいメカニズムを解明するとともに，平均粒径 1μm 以下の完全
再結晶超微細粒組織や超微細粒組織がネットワーク状に連結した調和組織の作製に成功した． 

 
 

 

 
図 1．研究組織の構成 

 
 

図 2. BCC ハイエントロピー合金の転位芯構造． 



②ハイエントロピー合金における元素間相互作用によって誘起される規則化と相分離の重畳現
象の解明，合金に内在する元素間相互作用の実験的解明に成功するとともに，陽電子寿命法によ
り 5 元系ハイエントロピー合金中の空孔の拡散挙動は各構成元素のそれと比較して顕著な差は
見られないことを見出した． 
 
５．今後の研究計画 
各研究項目毎に，以下に示す重点研究項目を中心とした研究計画を推進する． 

(1) A01 班：力学及び新規材料特性の発現メカニズム解明 
①短範囲規則化（SRO）などハイエントロピー合金中の特徴的な欠陥構造の定量的解明およびそ
の力学特性との相関の解明を進める．また，極低温での降伏強度及びその温度依存性から解析を
進め，SRO が強度に及ぼす影響について転位と溶質原子の相互作用の本質からの解明を目指す． 
②金属，セラミックス、結晶質，非晶質の様々な材料において，熱力学計算と連携したハイエン
トロピー材料の組成探査の加速や，構造解析とも連携しハイエントロピー材料の組成や内部構
造と機能性の関係を明らかにすることで新機能の創出を達成する． 
(2) A02 班：計算科学による力学物性・相安定性の学理解明 
①構築したニューラルネットワークポテンシャルなどの新規原子論的解析手法を駆使し，各種
合金組成を有するハイエントロピー合金の短距離秩序構造の特性や，それが合金中の欠陥構造
や力学特性に与える影響を根源的に明らかにする．  
② HEA 状態図における熱力学パラメータおよび拡散係数などの材料定数等の整備を，順問題お
よび逆問題手法の双方から継続的に進める．また機械学習ノウハウを当該分野に広く展開し，必
要な情報を効率的に抜き出す各種最適化技術を高度化する． 
(3) A03 班：材料創製プロセスとナノ・ミクロ組織制御 
①現時点までに得られた各種プロセッシング中に生じるハイエントロピー合金の特異なナノ・
ミクロ組織形成の機構を明らかにし，優れた特性を有するハイエントロピー合金実現のための
指導原理とプロセス条件を、領域内共同研究および国際共同研究により解明する． 
②隠れた‘元素’である原子空孔の実験および理論解析を BCC 系に拡大するとともに，FCC 高合
金への窒化の応用により相安定性におよぼす侵入型元素の影響について検討する．また SANS 解
析との比較，合金特性のハイスループット解析の結果も参考に対象の選別を行う． 
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