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0. このテキストについて
Open-Calphad（OC）とはオープンソースの熱力学計算ソフトウェアで、無償でダウンロードできます。開発はProf. Sundmanらによるものです。ここではこのソフトウェアのインストール方法から、使い方までを簡単ですが説明しています。

２０１３年３月頃からOpen-Calphad (OC)というフリーの熱力学計算ソフトウェアが公開されています。それから１年ぐらいたちましたが、まだあまり知名度は上がっていないような気がします。現在、Ver. 1でまだまだ機能は限られていますが、積極的にソフトウェアの開発が進められているようです。まだまだ市販ソフトウェアの機能には遠く及びませんが、近い将来それらと同等(またはそれ以上)の計算が可能になるものと期待しています。そして熱力学計算ソフトウェアには、熱力学データベースが必要になります。このフリーのOpen-Calphadと私たちが作っているフリーの状態図データベース（NIMS熱力学データベースwww.nims.go.jp/cmsc/pst/database/）を合わせて利用していただくことで、これから状態図を勉強してみたい、熱力学計算を始めてみたい（でも市販のソフトウェアは高くて手が届かない）という方々には、ちょうど良い入り口になるのではないかと思っています。
Open-CalphadはThermo-Calc Classicを使ったことがある方であれば、比較的覚えやすいコマンド構成になっているのですが、初めての方々にはコマンドベースの計算は大変だと思います。また、Open-Calphadのマニュアル（英語）は用意されていますが、日本語のテキストがあったほうがより簡単にOpen-Calphadを始めてみようと思ってもらえるのではないかと思います。こんな雑駁なことを考えてこのテキストをとりあえず作ることにしました。熱力学モデルの詳細や変数･関数の説明は、とりあえず現在のユーザーズマニュアル（英語）を見ていただくことにして、このテキストではまずとにかく使ってみていただくことを念頭に「例題マニュアル」としています。なのでとにかく先ず使ってみてください。

先にお詫びしておきますが、このマニュアルはかなり不十分なものだと思ってください。このテキストには足りないところがあり、またいろいろ間違いがあるかもしれません。なので、若しこのマニュアルを利用されて、問題点や間違いを発見されたら、ぜひ内容の改善にご協力ください。その場合には筆者までご連絡ください（abe.taichi -@- nims.go.jp）。
最後にOC開発グループでは、ソフトウェアの構築を手伝っていただける方を募集しています。興味のある方はこちら（Collaboration, http://www.opencalphad.com/?page_id=29）もチェックしてください。

2014.4.9　阿部太一
00. このマニュアルの更新履歴
これからOpen-Calphadの機能は、どんどん改善・更新されてゆくものと思います。このマニュアルもそれにできるだけ合わせて頑張って拡充を目指します。

2014.4.9　Open-Calphad例題マニュアルVer. 1.0を公開。

1. ソフトウェア概要
ソフトウェア名：Open-Calphad（OC）
最新バージョン：version 1.0a  (2014.4.9現在)
ライセンス料　：無料（使用は非営利目的に限る）
プログラム言語：フォートラン(コンパイラはGNU fortran 4.4以上を推奨)

ウェブサイト　：http://www.opencalphad.org
動作環境　　　：Linux (Ubuntuでは確認済)、windows (XP SP3 32bit、７ 64bitで動作確認済)

開発者　　　　：B. Sundman, U.R. Kattner, M. Palumbo, S.G. Fries

連絡先　　　　：bo.sundman@gmail.com

データベース　：TDBファイル。暗号化されたもの（TDCなど）は読めない。
熱力学モデル　：CEF、副格子モデル、置換型固溶モデル、イオン溶体モデル。
機能　　　　　：一点平衡計算、一変数計算(step計算)、特性計算（機械的特性など）
その他　　　　：ユーザーフォーラム有り。http://www.opencalphad.com/?page_id=265
ソースコードが公開されているので、自分の熱力学モデルを組み込んだり、サブルーチンを自分の熱力学モデルへ取り込んだりすることが可能。
1.1 OCのインストール・起動方法
1.1.1 Linuxへのインストール
１．上記OCのウェブサイトからファイルをダウンロード、解凍する。
２．Ubuntuであれば（たぶん他のLinuxでも同様）、コマンドラインでmakeと入力するだけでインストールされる
３．実行ファイル名は“oc1A“。
４．パスの設定をする場合は.bashrcファイルに新しいパスを追加すればよい。パスの追加方法の詳細はウェブ検索すること。

５．コマンドラインでoc1Aと入力すればプログラムが動き出す。パスの設定をしていない場合にはフルパスで入力する。
1.1.2ウインドウズへのインストール
OCはLinux上へのインストールと同じ様に、ウインドウズへも簡単にインストールできます。コンパイラをインストールするなど若干の手続きが必要ですが、Linux同様に簡単なのでぜひ試してください。ここでインストールするのは３つです。OC、フォートランコンパイラ、描画ソフト（Gnu-plot）。
１．上記OCのウェブサイトからファイルをダウンロード、解凍する。ファイルはzip形式で圧縮されている。oc_v1A.zip（ファイルサイズ約１MB）
２．フォートランコンパイラをインストールする。フリーのコンパイラはたとえば、下記からインストールできます：Binaries available for gfortran, http://gcc.gnu.org/wiki/GFortranBinaries。またはキーワードとして“GNU fortran”などで検索するとダウンロードサイトが見つかります。私は上記サイトからコンパイラをWin-XP 32bitにインストールしました。コンパイラのインストールはMinGW buildのinstallerをクリック。Gfortran-windows-20130301.exe（約67MB、HDは250MBの空きが必要）がダウンロードされますので、それを実行。

３．OCをダウンロードして解凍するとOCの/Version1/の下に、linkmake.txtファイルができます。この拡張子をcmdに変える。cmdはウインドウズのバッチファイルです。

４．コマンドプロンプトを開く。

５．ディレクトリを移動して～/version1/にゆく。cdコマンドでディレクトリを移動できます。”cd”とコマンドプロンプト上に入力した後にエクスプローラーのフォルダversion1をドラッグ・ドロップする。これでディレクトリが移動できます。
６．コマンドプロンプト上でlinkmake.cmdと入力すると、バッチファイルが走り、コンパイルが始まる。実行ファイルoc1Aができます。もし64bit用のコンパイラがうまくいかない場合には、32bit用コンパイラを試してみてください。
７．コマンドラインでoc1Aと入力すればプログラムが動き出す。
GNU-Plotのダウンロード

８．添付の例題ocex03Aを実行するには、結果のプロットのためGNU-plotが必要です。ダウンロードは、たとえばhttp://graph.pc-physics.com/やhttp://www.ss.scphys.kyoto-u.ac.jp/person/yonezawa/contents/program/gnuplot/install.html
圧縮ファイルgp442win32.zipがダウンロードされるので、解凍します。するとgnuplotというフォルダができます。これをversion1フォルダにそのままコピーしてください。

９． Gnuplotの実行ファイルは、～/version1/gnuplot/binary/フォルダの中にあるwgnuplot.exeです。Open-Calphadはこれを呼び出して描画するので、そのパスを設定しておく必要があります。コマンドラインで以下を入力する。“～”はversion1があるフォルダまでのパスを入力してください。

path "～\version1\gnuplot\binary";%path%
私の環境の場合には、
path “C:\Documents and Settings\taichi\version1\gnuplot\binary”;%path%でした。
セットアップの仕方は、ウェブサイトも参考にしてください。たとえばwindows環境変数Pathの設定方法、http://next.matrix.jp/config-path-win7.html。初心者の方向けgunplotスクリプト・スタートガイド

http://www.ss.scphys.kyoto-u.ac.jp/person/yonezawa/contents/program/gnuplot/instraction.html
等があります。
1.2 マクロの起動

マクロを動かす場合には、実行ファイルと同じディレクトリに置くか、マクロフォルダ(macors)へもパスを設定すること。これはデータベースファイルについても同様。私は同じディレクトリにおいて作業をしています。

1.3 ディレクトリ構造
ファイルをダウンロードし解凍すると以下のファイルが作成されます。

ディレクトリ　～/version1/　の下に実行ファイル（oc1A）があり、以下のフォルダが作成されます。

· Documentationupdate　モデルなどの説明

· Macros　マクロファイルとデータベースが格納されている

· Manual　マニュアルがある

以下はルーチン群と思われる（プログラム開発者向け）

· Minimizer

· Models

· Numlib

· Stepmapplot

· TQlib

· Userif

· Utilities

一般のユーザーが関係するのは最初の３つのフォルダだけとおもわれます。

1.4 添付データベースファイル
現在のversion1には以下のデータベースファイルが添付。Macrosフォルダに格納されています。

alcrni-nodis.TDB　Al-Cr-Ni三元系
ccrfe,TDB　C-Cr-Fe三元系
crfe.TDB　Cr-Fe二元系
steel1.TDB　多元系鉄基
hogas.TDB　H-O二元系ガス
1.5 状態変数リスト
以下にReadmeファイルに記述されている状態変数表をコピーしておきます。Thermo-Calcなどとほぼ同じですが、デバイ温度THETなど新たにいくつか関数が追加されていることが分かります。例題にも出てきますが、格子定数LPXや弾性率EC11などこの表以外にも使える変数があります。
[image: image1.emf]
1.6 コマンドリスト
Helpコマンドを入力したときに現れるコマンドを列記します。説明は極簡単にしていますが、より詳細には英語版ユーザーズガイドをご覧ください。しかし、大体この表を眺めてもらえれば現在どれぐらいの計算ができるか分かるのではないかと思います。まだいくつかのコマンドは無効になっています。引数が取れるコマンド多くがあります。それら引数の多くも無効になっていますが、ここでは割愛しています。コマンドリストは“？”を入力することで見ることができます。この点はThermo-Calcと同じです。
About：OCについて

Amend：パラメーターや相の記述の修正

Back：プログラム終了

Calculate：計算の実行
Debug：マクロプログラムの中断
Delete：相や成分の除外
Enter：パラメーターなどの入力
Exit：プログラム終了
Fun：無効
Help：コマンドヘルプ
Phcalc：無効（逆ポーランド記法）
Information：無効
List：各種リストの出力
Macro：マクロファイルの呼び出し
Map：無効（二変数計算）
New：ワークスペース初期化
Plot：結果のプロット
Quit：プログラム終了
Read：ファイルの読み込み
Save：データの保存
Select：オプションの選択
Set：各種変数などの定義
Step：一変数計算の実行
コマンドの短縮

上記コマンドの入力においては短縮形を用いることができます。第2章の例題ではすべて短縮形を用いて書かれていますので、ご覧下さい。短縮の仕方はThermo-Calcのコマンドと同じです。すなわち、そのコマンドが特定できる長さまで短縮できます。たとえば上記リストの中ではLで始まるのはListコマンドだけなので、ListコマンドはLと短縮できます（またはLi, LisでもListコマンドと認識されます）。一方、Sで始まるコマンドは複数あるので、それらが特定できる長さまでしか短縮できません。たとえば、Saveはsa, Selectはselなどです。これは各コマンドの引数にも適用されます。頻繁に出てくるCompute equilibrium（一点平衡計算）は、例題ではc eと短縮されています。Computeコマンドの引数equilibriumがeと短縮されています。今後プログラムの開発が進むと、使えるコマンドが増えるはずです。その時には、許される短縮形が変わってくる可能性があるので、マクロファイルの実行でエラーが出る可能性があります。
2 Open-Calphadの使い方

Open-Calphadではユーザーのためにいくつかの例題が用意されています。ここではそれらの例題ファイルを取り上げて、コマンドや機能を見てゆくことにします。Thermo-Calcと似てはいるものの、パラメーターやTDBファイル中のデータの記述が若干異なっています。
＠で始まる行はコメント行です。マニュアルで入力する場合には、それ以外のコマンドだけ入力してください。
例題ファイルリスト
· 例題１A：ocex01A.BMM
データベースのマニュアル入力例。Al―Ni二元系のFcc相の規則不規則変態への５副格子モデルのテスト。Fオプションの動作確認。

· 例題１B：ocex01B.BMM

データベースファイルの読み込みとデータのマニュアル入力を行った例。Al-Ni-Cr三元系における、B2相とL12相の平衡計算。磁気パラメーターの導入。

· 例題１C：ocex01C.BMM

Ma-Cf二元系（仮想系）における機械的特性の組成依存性の計算。
· 例題２A：ocex02A.BMM

Cr-Fe二元系合金の凝固、融解の計算。
· 例題２B：ocex02B.BMM

C-Cr-Fe三元系における一点計算。

· 例題２C：ocex02C.BMM

H-O二元系気相における平衡計算。
· 例題３A：ocex03A.BMM

多元系鉄系合金データベースの読み込み。ステップ計算と結果のプロット。
これらは開発元から提供されている例題ですが、筆者らのグループでも徐々に例題を拡充させる予定です。
例題１A：ocex01A.BMM
データベースのマニュアル入力例。Al―Ni二元系のFcc相の規則不規則変態への５副格子モデルのテスト。Fオプションの動作確認。Fオプションの説明は実際のコマンドのところで説明します。
@-------------------------------------------------------------------------------

@パラメーターの入力においていは元素はアルファベット順に入力すること。アルファベット順で無いとうまく@計算ができない。
@入力したコマンドを画面へ出力する。

set echo
@元素の定義。
enter element AL  Aluminium FCC_A1 2.6982E+01  4.5773E+03  2.8322E+01

enter element NI  Nickel    FCC_A1 5.8690E+01  4.7870E+03  2.9796E+01
@関数UALNIの定義。ここではAl-Ni対の相互作用エネルギになる。Rは気体定数。Rはデフォルトで定義されている。
enter tpfun UALNI  fun   2.98150E+02  -1000*R;   6.00000E+03   N

@FCC相の定義。侵入型サイトを含む５副格子。副格子のモル数(0.25と1)と副格子を占める@成分(Al,NiとVa)。Vaは空孔の意味で、ここではFCC構造中の侵入型サイトを意味している。@Al,Niだけ考える場合には不要。
enter phase FCC_4SL   5 

.25   AL NI;

.25   AL NI;

.25   AL NI;

.25   AL NI;

1     VA; 

@下記がFオプションに相当する。（Al:Ni:Ni:Ni:Va）と一つだけ入力すると、他の等価な
@パラメターの入力を省略できる。他のものは自動的に（Al:Ni:Ni:Ni:Va）=
@（Ni:Al:Ni:Ni:Va）=（Ni:Ni:Al:Ni:Va）=（Ni:Ni:Ni:Al:Va）と入力される。その他のパ@ラメーターたとえば、（Al,Ni:*:*:*:Va）も同じ。
set phase bit 

fcc

fcc_perm

@ここまで入力したデータの出力

list data

@先ほどのfcc_permによって、下の四行だけ入力すればよい。行末のR0はリファレンス番号@（ここでは特に意味は無い）。記述は左からアルファベット順。
enter param G(FCC_4SL,AL:AL:AL:NI:VA;0)  2.98150E+02  +3*UALNI ; 6000 N R0

enter param G(FCC_4SL,AL:AL:NI:NI:VA;0)  2.98150E+02  +4*UALNI ; 6000 N R0

enter param G(FCC_4SL,AL:NI:NI:NI:VA;0)  2.98150E+02  +3*UALNI ; 6000 N R0

enter param G(FCC_4SL,AL,NI:AL,NI:*:*:VA;0)  2.98150E+02  +UALNI ; 6000 N R0

@ここまで入力したデータの出力
list data

@副格子構成や成分などのリストを出力する
list phase fcc 

model

@-------------------------------------------------------------------------------
@$ 詳細不明。平衡を探すときのセッティング。コマンドを入力してみると分かるが、@biginner,expertなどを選ぶことができ、計算結果に影響するとマニュアルには書かれて

@いる。ここではGrid minimizatinをオフにしている。
amend general

current

b

n

n

n

@一点計算のための条件入力。Nは全体のモル数で１．X(*)は元素*のモルフラクション。
set c t=1000 p=1e5 n=1 x(al)=.23

@fcc相の組成の入力。数値は各副格子上のAl濃度。
set phase const

fcc

1

N

.9

0

0

0

@一点計算の実行
c e

@計算結果の出力。2は出力オプションで、画面出力の意味。現在のバージョンでは他のオプションは機能していなようである。
list ,2
@-------------------------------------------------------------------------------
@不規則相の定義。規則相の最初の４つの副格子のモル数足し合わせて不規則相の副格子の@モル数としている。この場合、最初の4つなので不規則相の第一副格子のモル数は１。第

@二副格子は同様に１モル（規則相の第5副格子のモル数）。どのような規則―不規則化を

@するのかを規程するもので、このコマンドは重要。
amend phase fcc

dis

4

Y

@ここで定義した相の構成を出力
l ph fcc mod

@ここで不規則相（FCC）のギブスエネルギを入力する。規則相のDisorderpartに相当する。@GではなくGDになっている。余談であるがSROの効果も含めた記述になっている。
enter parameter GD(fcc,al,ni:va;0) 298.15 13.5*UALNI; 6000 N R1

enter parameter GD(fcc,al,ni:va;1) 298.15  0; 6000 N R1

enter parameter GD(fcc,al,ni:va;2) 298.15 -1.5*UALNI; 6000 N R1

@入力したパラメーターの出力
l data
@入力した条件の出力
l cond

@一点計算のための条件の入力
set c t=1000 p=1e5 n=1 x(al)=.23

@一点計算の初期値の入力。先ほど同様に各副格子上のAl濃度。
set phase const

fcc

1

N

.9

0

0

0

@一点計算の実行
c e

@計算結果の出力
list ,,,,

@これでマクロファイルは終了。Thermo-Calc同様、下記コマンドを入力しておかないと自

@動的にプログラムが終了する。また引き続き計算やプロットなどを行う場合には下記ライ@ンを忘れないこと。
set interactive

@-------------------------------------------------------------------------------
例題１B：ocex01B.BMM

Al-Ni-Cr三元系における、B2相とL12相の平衡計算。BccでのBオプションは使えない。磁気パラメーターの導入。ちなみに、BオプションとはFCC相のFオプションと同じ機能。ただBCCは対称性が異なるので、入力・省略されるパラメーターの組み合わせが異なってくる。
@-------------------------------------------------------------------------------

@入力コマンドの画面出力
set echo

@フルコマンドでは“read tdb alcrni-nodis“。ここでは、TDBファイルからパラメーターを読み込んでいる。
r t alcrni-nodis

@短いリストを出力する（List short）
l sh

@BCC不規則相の定義
amend phase bcc_b2 dis 2 Y

@bcc相の副格子構成の出力
list ph bcc_b2 mod

@BCC不規則相のパラメーターの入力。以下のパラメーターでIdentifier（GDやTCD）の最後のDは、Disorderを表しているものと思われる。
ent para GD(BCC_B2,AL:VA;0) 298.15 +GBCCAL; 6000 N REF3 

ent para GD(BCC_B2,CR:VA;0) 298.15 +GHSERCR+GPCRBCC; 6000 N REF3 

ent para GD(BCC_B2,NI:VA;0) 298.15 +GBCCNI; 6000 N REF3 

ent para GD(BCC_B2,AL,VA:VA;0) 298.15 +B2ALVA+LB2ALVA; 6000 N REF8 

ent para GD(BCC_B2,AL,CR:VA;0) 298.15 -54900+10*T; 6000  N REF5 

ent para GD(BCC_B2,AL,CR,NI:VA;0) 298.15 42500; 6000 N REF9 

ent para GD(BCC_B2,AL,NI:VA;0) 298.15 +B2ALNI+LB2ALNI; 6000 N REF8 

ent para GD(BCC_B2,CR,VA:VA;0) 298.15 100000; 6000 N REF9 

ent para GD(BCC_B2,CR,NI:VA;0) 298.15 +17170-11.8199*T; 6000 N REF4 

ent para GD(BCC_B2,CR,NI:VA;1) 298.15 +34418-11.8577*T; 6000 N REF4 

ent para GD(BCC_B2,NI,VA:VA;0) 298.15 +B2NIVA+LB2NIVA; 6000 N REF8 
@キュリー温度と磁気モーメントの入力。磁気モーメントの入力には温度範囲を付けないこと。この点がこれまでのTDBの書き方と異なっている。

ent para TCD(BCC_B2,CR:VA;0) 298.15 -311.5; 6000 N REF2 

ent para TCD(BCC_B2,NI:VA;0) 298.15 575; 6000 N REF2 
ent para TCD(BCC_B2,CR,NI:VA;0) 298.15 2373; 6000 N REF1 

ent para TCD(BCC_B2,CR,NI:VA;1) 298.15 617; 6000 N REF1 

ent para BMAGD(BCC_B2,CR:VA;0)  -.008; REF2 

ent para BMAGD(BCC_B2,NI:VA;0)  .85;  REF2 

ent para BMAGD(BCC_B2,CR,NI:VA;0) 4; REF1 

@入力したパラメーターの出力
list ph bcc_b2 data

@-------------------------------------------------------------------------------
@fcc不規則相の定義
amend phase fcc_l12 dis 2 Y

@FCC不規則相のパラメーターの入力。
ent para GD(FCC_L12,AL:VA;0) 298.15 +GHSERAL; 6000 N REF3 

ent para GD(FCC_L12,CR:VA;0) 298.15 +GFCCCR+GPCRBCC; 6000 N REF2 

ent para GD(FCC_L12,NI:VA;0) 298.15 +GHSERNI; 6000 N REF3 

ent para GD(FCC_L12,AL,CR:VA;0) 298.15 -45900+6*T; 6000 N REF5 

ent para GD(FCC_L12,AL,CR,NI:VA;0) 298.15 30300; 6000 N REF9 

ent para GD(FCC_L12,AL,NI:VA;0) 298.15 -162407.75+16.212965*T; 6000 N REF7 

ent para GD(FCC_L12,AL,NI:VA;1) 298.15 +73417.798-34.914168*T; 6000 N REF7 

ent para GD(FCC_L12,AL,NI:VA;2) 298.15 +33471.014-9.8373558*T; 6000 N REF7 

ent para GD(FCC_L12,AL,NI:VA;3) 298.15 -30758.01+10.25267*T; 6000 N REF7 

ent para GD(FCC_L12,CR,NI:VA;0) 298.15 +8030-12.8801*T; 6000 N REF4 

ent para GD(FCC_L12,CR,NI:VA;1) 298.15 +33080-16.0362*T; 6000 N REF4 
@磁気パラメータの入力

ent para TCD(FCC_L12,CR:VA;0) 298.15 -1109; 6000 N REF2 

ent para TCD(FCC_L12,NI:VA;0) 298.15 633; 6000 N REF2 

ent para TCD(FCC_L12,AL,NI:VA;0) 298.15 -1112; 6000 N REF7 

ent para TCD(FCC_L12,AL,NI:VA;1) 298.15 1745; 6000 N REF7 

ent para TCD(FCC_L12,CR,NI:VA;0) 298.15 -3605; 6000 N REF1 
ent para BMAGD(FCC_L12,CR:VA;0) -2.46; REF2
ent para BMAGD(FCC_L12,NI:VA;0) .52; REF2 

ent para BMAGD(FCC_L12,CR,NI:VA;0) -1.91; REF1 

@FCC不規則相のパラメーターの出力
l ph fcc_l12 data

@-------------------------------------------------------------------------------
@一点計算条件の入力：三相平衡（A1/B2/L1_2）
set c t=1500 p=1e5 n=1 x(cr)=.1 x(al)=.2

@計算の実行
c e

@計算結果の出力
l , 2

@-------------------------------------------------------------------------------
@一点計算条件の入力：単相域（L1_2）
set c t=1200

@計算の実行
c e

@計算結果の出力。カンマはデフォルトを用いる意味。引数の数は３なのでカンマも３つでいいはずだが、マクロファイルにはたくさん書いてある。
l,,,,,

@-------------------------------------------------------------------------------
@一点計算条件の入力：二相域（A1/L1_2）
set c x(al)=.15
@計算の実行
c e

@計算結果の出力
l,,,,,

@マクロ終了時にプログラムを終了しないようにする。
set inter
@-------------------------------------------------------------------------------
例題１C：ocex01C.BMM
Ma-Cf二元系（仮想系）における特性値（格子定数、弾性定数、磁気モーメント、モビリティ）の計算。

@-------------------------------------------------------------------------------

set echo

@仮想元素MaとCfの定義。Maは置換型サイト、Cfは侵入型サイトを占める。
enter element MA  Matrix   BCC          50 0 0 0

enter element CF  Solute   INTERSTITIAL 10 0 0 0

@FCC相の定義。2副格子で、第一副格子が１モル、Maのみが占める。第二副格子も一モル、CfとVaが占有する。これまでのTDBファイルの記述と異なっているが、これまでの形式も読めるようである。
enter phase FCC 2 1 MA; 1 VA CF; 

@仮想元素の格子定数。ユニットセルではなく。１モル当たりなので単位はm(=m/mol)になる。
enter param LPX(FCC,MA:VA)  2.98150E+02  0.01; 6000 N REF0

enter param LPX(FCC,MA:CF)  2.98150E+02  0.011; 6000 N REF0

@データの出力
l data

@エンドメンバーの弾性定数(c11,c12,c44)。単位はN/m2

enter param EC11(FCC,MA:VA)  2.98150E+02  2E10; 6000 N REF0

enter param EC11(FCC,MA:CF)  2.98150E+02  3E10; 6000 N REF0

enter param EC12(FCC,MA:VA)  2.98150E+02  3E10; 6000 N REF0

enter param EC12(FCC,MA:CF)  2.98150E+02  1E10; 6000 N REF0

enter param EC44(FCC,MA:VA)  2.98150E+02  4E10; 6000 N REF0

enter param EC44(FCC,MA:CF)  2.98150E+02  2E10; 6000 N REF0

@データの出力
l data

@磁気モーメントの入力。前の例題のBMAGNと同じだが入力方法が異なり、温度範囲が必要。たぶん、特性パラメーターとしての入力であるためと思われる。特性パラメーターの計算は、相平衡の計算とは異なる計算ルーチンになっているのではないかと思われる。
enter param IBM&MA(FCC,MA:VA)  2.98150E+02  0.7; 6000 N REF0

enter param IBM&MA(FCC,MA:CF)  2.98150E+02  0; 6000 N REF0
enter param IBM&MA(FCC,MA:VA,CF)  2.98150E+02  -0.6; 6000 N REF0

@データの出力
l data

@モビリティの入力。単位は m2/s。
@LN(mobility)。純FCC MA中のCfのモビリティ (infinite dilution)
@Identifierの記述はたとえばDictoraのマニュアルを参考にすること。MQはモビリティ。

@&で区切って第二副格子上のCfの意。
enter param MQ&CF#2(FCC,MA:VA)  2.98150E+02  100000*T**(-1); 6000 N REF0

@CfのLN(mobility)。副格子がそれぞれMa、Cfで占められた時のモビリティ。
enter param MQ&CF#2(FCC,MA:CF)   2.98150E+02  120000*T**(-1); 6000 N REF0

@データの出力
l data

@-------------------------------------------------------------------------------
@一点計算の条件入力
set c t=1000 p=1e5 n=1 x(cf)=.3

@一点計算。ここではno_globalを選んでいる。通常、Global grid minimizerを用いて安定相平衡を探し始めるが、ここではそれをオフにして、マニュアルで初期値を入力するときに用いる。c eで計算がうまく行かないときにはこちらを使うとよいとかかれている。Readmeファイルの記述も参照すること。
c n

@計算結果の出力
l , 2

@各状態変数の出力。下記のように連続して出力できる。
l st

x(fcc,cf)

y(fcc,cf)

lpx(fcc)

ec11(fcc)

IBM&MA(fcc)

MQ&CF#2(fcc)

set interactive
@-------------------------------------------------------------------------------

例題２A：ocex02A.BMM
Cr-Fe二元系合金の凝固、融解の計算。
@-------------------------------------------------------------------------------

set echo

@データベースの読み込み
read t crfe

@3000Kにおける平衡計算。
set c t=3000 p=1e5 N=1 X(CR)=.2

@繰り返し計算の回数を最大20までにする。デフォルトは100になっているはずであるが、なぜ少なくしているか不明。
set num 20 ,,,

@一点計算実行
c e

@計算結果の出力
l,,,,

@ここで以下の出力が得られれば計算は正しく行われている。
@$ Component Moles      Mole-fr  Chem.pot/RT  Activities  Ref.st

@$ CR        2.0000E-01  0.20000 -9.9126E+00  4.9546E-05  SER

@$ FE        8.0000E-01  0.80000 -9.9089E+00  4.9731E-05  SER 

@-------------------------------------------------------------------------------

@凝固温度の計算（液相線温度）
@状態変数t,pの出力
l st

t

p

@温度条件を外す。
set c t=none

@状態変数t.pの出力
l st

t

p

@bcc相をfixする。この時、bcc相のフラクションは0にする。すなわち液相線に相当する。
set status phase bcc

fix

0

@計算条件の出力
l c

@一点計算の実行
c e

@計算結果の出力
l,,,,,,

@ここで以下の結果が得られていれば計算は正しく行われている。
@$ T=   1788.34 K (  1515.19 C), P=  1.0000E+05 Pa, V=  0.0000E+00 m3

@$ N=   1.0000E+00 moles, B=   5.5077E-02 kg, RT=   1.4869E+04 J/mol

@$ G= -1.0981E+05 J, G/N= -1.0981E+05 J/mol, H=  6.9570E+04 J, S=  1.0031E+02

@$ 

@$ Some component data ........................................:

@$ Component Moles      Mole-fr  Chem.pot/RT  Activities  Ref.st

@$ CR        2.0000E-01  0.20000 -7.4984E+00  5.5396E-04  SER 

@$ FE        8.0000E-01  0.80000 -7.3570E+00  6.3814E-04  SER 
@-------------------------------------------------------------------------------

@　1200Kでの相平衡計算
@条件の入力
set c t=1200

@bcc相の状態をfixからenterに変える。
set stat ph bcc

e

1

@一点計算の実行
c e

@計算結果の出力
l,,,,

@ここで以下の結果が得られていれば計算は正しく行われている。
@$ Component Moles      Mole-fr  Chem.pot/RT  Activities  Ref.st.

@$ CR        2.0000E-01  0.20000 -5.8698E+00  2.8235E-03  SER 

@$ FE        8.0000E-01  0.80000 -5.8620E+00  2.8456E-03  SER 
@-------------------------------------------------------------------------------

@融解温度の計算（固相線）
@温度を条件から外す
set c t=none

@今回はfcc(固相)ではなく、液相をfixする。この時の液相のフラクションは0。
set stat ph liq

fix

0

@一点計算の実行
c e

@計算結果の出力
l,,,,,

@ここで以下の結果が得られていれば計算は正しく行われている。
@$ T=   1788.15 K (  1515.00 C), P=  1.0000E+05 Pa, V=  0.0000E+00 m3

@$ N=   1.0000E+00 moles, B=   5.5077E-02 kg, RT=   1.4868E+04 J/mol

@$ G= -1.0979E+05 J, G/N= -1.0979E+05 J/mol, H=  5.9572E+04 J, S=  9.4716E+01

@$ 

@$ Some component data ........................................:

@$ Component Moles      Mole-fr  Chem.pot/RT  Activities  Ref.st.

@$ CR        2.0000E-01  0.20000 -7.5146E+00  5.4506E-04  SER 

@$ FE        8.0000E-01  0.80000 -7.3523E+00  6.4109E-04  SER 

@$ The melting is almost congruently, less than 0.2 degrees difference

set inter
@-------------------------------------------------------------------------------

例題２B：ocex02B.BMM

C-Cr-Fe三元系における一点計算。この計算は1000K以上だと上手くゆかない。これは相変化をうまく扱えないことによると記述されている（詳細は不明）。
@-------------------------------------------------------------------------------

set echo

@データベースの読み込み
read t ccrfe

@はじめに組成と温度を固定して計算する。条件の入力。これまでの例題ではn=1, x(*)=**のように、モルフラクションで入力していたが、ここでは各元素のモル数を直接入力した方が計算が安定するようである。
set c t=1000 p=1e5 

set c n(fe)=.75 n(c)=.1 n(cr)=.15

@一点計算の実行
c e

@計算結果の出力
l,,,,,

@ここで以下の結果が得られていれば計算は正しく行われている。
@$ Component Moles      Mole-fr  Chem.pot/RT  Activities  Ref.st.

@$ C         1.0000E-01  0.10000 -2.6108E+00  7.3478E-02  SER

@$ CR        1.5000E-01  0.15000 -7.4883E+00  5.5957E-04  SER

@$ FE        7.5000E-01  0.75000 -5.0959E+00  6.1218E-03  SER

@-------------------------------------------------------------------------------

@次にケミカルポテンシャルを条件にして計算を行う。
@cの活量の対数の入力。値を指定しなければ、デフォルトでは直前の計算結果が入力される。
set c lnac(c),
@活量を入力したので組成を条件から外す。
set c n(c)=none

@一点計算の実行
c e

@計算結果の出力
l,,,,,

@組成を指定したときと同じ計算結果が得られるはずである。
@-------------------------------------------------------------------------------

@Cのケミカルポテンシャルの値の変更。
@-3にする。
set c lnac(c)=-3

@一点計算の実行
c e

@計算結果の出力
l,,,,,

@ここで以下の結果が得られていれば計算は正しく行われている。
@$ Component Moles      Mole-fr  Chem.pot/RT  Activities  Ref.st.

@$ C         8.9910E-02  0.09083 -3.0000E+00  4.9787E-02  SER

@$ CR        1.5000E-01  0.15153 -7.2252E+00  7.2798E-04  SER

@$ FE        7.5000E-01  0.75764 -5.0993E+00  6.1007E-03  SER

set inter

@-------------------------------------------------------------------------------

例題２C：ocex02C.BMM

H-O二元系気相における平衡計算。

@-------------------------------------------------------------------------------
set echo

@データベースの入力
r t hogas

@一点計算の条件の入力
set c t=3000 p=1e5 
@H2O分子１モルとする。
set inp n(h2O)=1

@一点計算の実行
c e

@計算結果の出力
l,,,,,

@この温度ではH2O分子以外の分子も存在する。
@-------------------------------------------------------------------------------

@温度を変更
set c t=1000

@一点計算の実行
c e

@計算結果の出力
l,,,,,

@計算がうまくいかない場合がある。その場合には、c nコマンドを用いて計算を続けるとよい。
c n

@計算結果の出力
l,,,,,,

@短いリストの出力
l sh
@-------------------------------------------------------------------------------

@組成を変える
set c n(o)=3

@一点計算の実行
c e

@計算結果の出力
l,,,,,

set inter

@-------------------------------------------------------------------------------

例題３A：ocex03A.BMM

多元系におけるステップ計算。
@-------------------------------------------------------------------------------

set echo

@データベースの読み込み
read t steel1
@条件の入力。ここでも各元素のモル数を入力している。現バージョンでは三元系以上ではモルフラクションがうまく働いていないものと思われる。

set c t=1200 p=1e5 n(fe)=.834 n(c)=.05 n(cr)=.05, n(mo)=.05 n(si)=.006 n(v)=.01

@条件の出力、一点計算、結果出力
l c

c e

l,,,,

@n=1、重量分率、モルフラクションでの計算はうまくゆかない。
@ここで入力したように、N(A)を全て入力すると最も安定する。
@-------------------------------------------------------------------------------

@温度の入力
set c t=800

@一点計算の実行
c e

@軸変数の定義（ここでは温度）。500-1800Kの範囲で10K刻みで計算する。
set axis

T

800 

1800 

10

@ステップ計算の実行。Normalは通常の平衡計算の意味。これはTermo-Calcのコマンドと同じ。
step normal

@-------------------------------------------------------------------------------

@プロット。ウィンドウズの場合プロットにはGnu-plotが必要。インストールのところを参考にすること。
plot

@y軸を各相中のcrのモルフラクションにしてプロットする。*はワイルドカードで全ての相を意味している。
plot

x%(*,cr)

set inter

@-------------------------------------------------------------------------------

３．そのほかの情報

3.1 関連リンクリスト（まとめ）
Open-Calphadホームページ　　　：http://www.opencalphad.org
ダウンロードサイト　　　　　　：http://www.opencalphad.com/?page_id=32
フォートランダウンロードサイト：たとえばhttp://www.opencalphad.com/?page_id=265
GNU-Plotダウンロード　　　　：http://www.gnuplot.info/
Gnu plotの初歩　　　　　　　　：http://graph.pc-physics.com/
初心者の方向けgunplotスクリプト・スタートガイド：

http://www.ss.scphys.kyoto-u.ac.jp/person/yonezawa/contents/program/gnuplot/instraction.html
NIMS熱力学データベース　　　：http://www.nims.go.jp/cmsc/pst/database/periodic.htm
その他の関連リンク　　　　　　：http://www.nims.go.jp/cmsc/pst/database/links.htm
3.2 関連テキスト
1. H. L. Lukas, S. G. Fries and B. Sundman (2007). Computational Thermodynamics: The Calphad Method. Cambridge University Press, United Kingdom.

2. M.Hillert, Phase equilibria, phase diagrams and phase transformations, 1st edition (1998), 2nd edition (2008), Cambridge University press, United Kingdom.

3. N.Saunders, A.P.Miodownik, Pergamon materials series, CALPHAD, (1998) Elsevier science, United Kingdome.
4. 西沢泰二、ミクロ組織の熱力学、(2005) 日本金属学会。

5. 阿部太一、材料設計計算工学　計算熱力学編 (2011) 内田老鶴圃。
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