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１． システム概要

多元系状態図計算ソフトウェア Pandat は、熱力学データベースファイルを読み込み、平衡計

算を行ない、各種状態図を作成します。本ソフトウェアは「パンダ」と呼び、米国 CompuTherm 
LLC 社が開発しています。 本ソフトウェアは、米国 Wisconsin-Madison 大学の Y.Austin 
Chang 教授らのグループにより 1980 年代から開発され、現在も CompuTherm LLC 社により

改良されています。

ソフトウェアは、Windows 2000/ XP/ Vista / 7 で稼動します。

ＨＤは 100MB でインストール可能です。メモリー量の大きいパソコンがお勧めです。

本ユーザーズガイドでは、ソフトウェアの操作方法について説明します。

ソフトウェアの主な機能は以下の通りです。

  １点平衡計算

  ライン平衡計算

  ２元系状態図計算

  多元系等温断面図計算

  多元系縦断面図計算

  多元系液相面図計算

  凝固計算（ Scheil モデルによる固相率計算）

ソフトウェア操作の観点からそれぞれの機能に関して各章で説明します。

製品版では取り扱える元素数に制限はありません。

ソフトウェアは、ＴＤＢファイル形式をサポートしています。TC,BMAGN など磁気パラメー

タもサポートしています。しかし、独自のパラメータを追加している所もあり、以下のパラメー

タを現在サポートしていません。

・LIST_OF_REFERENCES 句

デモ版では２元系の各種２元系状態図を計算できます。さらに、Al-Cu-Mg-Si ４元素の熱

力学データベースがＰＤＢファイル形式で内蔵されています。このデータは

メニュー [Database]--[Load Demo Database] を利用し読み込みます。ＰＤＢファイル形式

のデータは、内容を見たり変更することが出来ません。

デモ版の計算機能は製品版と同じです。ただし、パラメータ最適化モジュールはありません。

     
製品版を実行するためにはキー（プロテクトキー）が必要となります。
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Pandat データベースファイルは暗号化されており、パラメータ値を変更することができませ

ん。このファイルは PDB 形式のファイルと呼びます。

一方、文献等に公表されている TDB 形式のファイルを読み込むことが可能です。TDB 形式の

ファイルを別途用意すれば計算に利用できます。TDB 形式の場合は相互作用パラメータ値などを

変更することが可能です。

バッチファイル（ＰＢＦファイル）を利用すれば、画面入力した多元系合金の組成値を保存し

たり、計算指示入力値を保存することが出来ます。組成値を少し変えて何度も計算する場合など

に便利な機能です。

計算結果図を画面表示させると同時に、テーブル機能を用いて計算結果値を常時メモリー中に

保持しています。この各種数値データを見ることが出来ます。

多元系合金状態図の計算をし易いように、操作性が優先されています。このため標準の計算結果

表示画面には各種熱力学データが表示されません。バージョン 8 では各種熱力学量を表示させる

ためにテーブル機能が強化されました。テーブル機能を利用して各種熱力学量を取り出せます。

ソフトウェアは、正則溶体モデルを用いてＣＡＬＰＨＡＤ法により各種状態図を計算します。

データベース
PDB 形式

  バッチファイル

  (PBF 形式)
TDB 形式

Pandat ソフトウェア NbSiTi.tdb

                テーブル           画面表示

  計算結果値

テキストファイル

状態図

Pandat の特長は、１）相分離を自動的に検出すること。最安定平衡点を求めているので利用

者の平衡に関する推測が計算に入らないようにしている。２）操作コマンドが不要でありコマン

ドを覚える必要がないこと。ボタンのクリックと値入力だけで計算ができるように配慮されてい

る。３）状態図計算をする際に計算初期点を与える必要がないこと。システムは計算範囲内の 200
点を計算し、これらの平衡点をもとに状態図（相境界）を計算する。４）計算範囲の全ての相境

界を網羅することである。
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Pandat 8  インストール

古いバージョンの Pandat が既にインストールされている場合、今回インストールされる場所

が前回と異なるため、古いバージョンをアンインストールする必要はありません。

Pandat はコピー防止のために USB ドングルを使用しています。Pandat ソフトウェアを複数

台の PC にインストールすることはできますが、動作するのはその時点でドングルが装着されて

いる１台の PC のみです。

2-1 ドングル（プロテクト・キー）は外しておきます。

  インストールＣＤをセットします。  autorun しないため、ＣＤ中の

  pandat_8_2_setup.exe を実行します。

  

  

2-2  PANDAT 8.2 Setup Wizard が起動し、

  Welcome 画面になります。 Next ボタン

2-3  Read me file 画面になります。

Next ボタン

2-4  License Agreement 画面になります。

  ラジオボタンが最初 I do not accept になっています。

  承認される場合、I accept を選択してください。 Next ボタン

2-5  Installation Folder 画面になります。

  標準の場所でよければ Next ボタンをクリックして

  ください。

  希望の場所にインストールしたい場合は Browse...  
  ボタンをクリックしてください。
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  標準場所：

  C:¥Program Files¥CompuThermLLC¥PANDAT 8.2¥ Next ボタン

2-6  Ready to Install 画面になります。

  インストール確認画面です。 Install ボタン

  

2-7  インストール処理実行

      Windows7 では許可が求められます。

      「ユーザーアカウント制御

       コンピュータへの変更を許可しますか？」 はい ボタン

2-8  プロテクト用ソフト HASP Device Driver
   を初めてコンピュータに導入される場合

  右画面が表示されます。

OK ボタン

2-9  Completing 画面になります。

Finish ボタン

2-10  ドングルをＵＳＢポートに装着します。

  ドングルはプロテクト・キーに相当しドングルを装着しないとソフトウェアは

起動しません。また、計算途中でこれを外すと計算を続行できません。

2-11  CD 中の database フォルダー内にある Binary フォルダーの全てを

   ソフトウェアインストール先の

   C:¥Program Files¥CompuThermLLC¥Pandat 8.2¥Database¥
   にコピーします。 もしくはＰＣ上の適当なフォルダーにコピーします。

有料ＤＢを導入された場合、PanFe.pdb などをＰＣ上の適当なフォルダーにコピーします。
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アンインストール

Pandat 8.2 をアンインストールするには、

「スタート」→「すべてのプログラム」→「Pandat 8.2」の「Uninstall Pandat 8.2」を

選択します。 計算を一度も実行していない場合にはインストール先の Pandat 8.2 フォル

ダー全てが削除されます。
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３． まず使ってみよう

3-1  ソフトウェアを起動しましょう。

「スタート」→「プログラム」→「Pandat 8.2」→「Pandat 8.2」を選択します。

3-2  ＤＢアイコンを
  選択します。

  標準インストールした場所

  C:¥Program Files¥CompuThermLLC¥Pandat8.2¥Database¥Binary
  に格納されている AgCu.tdb ファイルを選択します。

  

3-3  元素を選択する画面が表示されます。

  ここで Cancel ボタンをクリックすると
  元素を選択することなく先に進めます。
  しかし何も計算できません。後で、
  メニューから 「Database」
  →「Select components」を選択すること
  により、右画面を再表示できます。

   データファイルに含まれている元素が
   左側に表示されます。
   右側には選択した元素が表示されます。
   たとえば、Ag 元素を選択し、
   中央の >> ボタンをクリックします。
   続いて Cu 元素を選択し、
   >> ボタンをクリックします。

   選択を解除するには << ボタンを

   利用します。
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計算結果

ツリー表示

   OK ボタンをクリックします。

  ここでは Ag と Cu の２元素を選択することにします。

3-4  起動初画面

   注：ツールバー欄 全てのアイコンが常にクリックできる状態にはありません。

             操作手順に従い、利用できるアイコンのみアクティブにしています。

   注：ソフトウェアの重要な決め事

     モル組成は X と記号１文字にて示されます。Ｘはモル組成を意味します。

     重量組成は W と記号１文字にて示されます。Ｗは重量組成を意味します。

     状態図の横軸タイトルにこのＸやＷの文字が表示されます。

     状態図を見て単位を把握できます。

ステータスバー

ツールバー

表示画面  ここにグラフが表示されます
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3-5  単位の設定

メニューから

「Calculation」→「Options」
を選択します。

ここでは計算に用いる「圧力」「温度」「組成」「比率」単位を指示します。

   ガス相を含まない金属合金系の場合、圧力は１気圧とされます。

   温度は K か℃か、組成はモル組成か重量組成か、値は％値かフラクション値か

   指示できます。

単位の他に、パラメータ・タグにて Level 2 にしておくことをお勧めします。

最後に、スキャンライン・タグにて 1 ラインの刻み数を 100 にしておくことをお勧めします。
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3-6  Ag-Cu ２元系状態図を計算してみましょう。

  ① ツールバーのアイコン   をクリックします。

    
    右図は
    温度単位が℃、
    組成単位がモル％
    と指示された
    場合の表示です。
    
    
    単位を変更すれば
    この画面の単位表示も

   自動的に変わります。

  ② このままＯＫボタンをクリックします。計算が開始されます。

    
  ③ 計算が終了すると２元系状態図が表示されます。

    Ｙ軸タイトル： T[C]

    Ｘ軸タイトル： X%(Cu)

    Ｘ軸値範囲
          0 ～ 100  mole %

   
   Ag-Cu ２元系の状態図の計算はこれだけの操作です。
     
   Ag 元素を主とする Fcc 固溶体相と、Cu 元素を主とする Fcc 固溶体相
   が相分離の形で平衡する共晶型でも、最安定相を簡単に計算できます。
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  ④  表示範囲を変更するには、図上を１度クリック後、アイコン   をクリックします。

     Configure Graph 画面が表示されます。 この画面には３つのサブ画面があります。

  タグ名   機能

[Graph Axis ]
表示範囲の指定。

軸値のきざみ幅の指定。

図のタイトル、Ｘ軸とＹ軸のタイトルの指定。

タイトルのサイズ指定。
三角図表示( Gibbs Triangle)の指定。

[Graph Options]
線色の指定。
線幅太さの指定。

[Plot Setup]
表示する変数の選択。

タイライン（共役線）表示の指定。

例えばＹ軸を
1200

12 分割

等に変更できます。
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  ⑤ 相名（ラベル）を表示させるためにはアイコン   をクリックします。

    マウス形状が＋印になります。
    たとえば、600℃、80x%(Cu) の位置付近で左クリックすると、
    平衡相名 Fcc+Fcc
    が Edit Text 画面上に表示されます。ＯＫボタンをクリックすると画面図上に
    相の名前が表示されます。

     平衡相の名前だけでなく、
     その相の存在率、その相中の構成元素比率をすぐに確認できます。

   表示位置を変更するには、

アイコン   を選択後に、

   そのラベルを選択してドラッグ移動させます。

Edit Text 画面にてテキストを変更できます。

   名前を（たとえば 液相の場合、テキストを Liq や L などに省略できます）

変更する場合、ラベルを選択してダブルクリックします。
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  ⑥ 図を PowerPoint 等に貼り付ける方法
    「Graph」メニューから「Copy High Resolution WMF Format」を選択します。
    その後、PowerPoint 等にてペーストできます。

    形式を選択して貼り付け、Windows メタファイル

以上が２元系状態図計算の操作とそれに付帯した操作の簡単な例です。

次に Cr-Fe ２元系状態図を計算してみましょう。
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3-7  Cr-Fe ２元系状態図

  ① ＤＢアイコンを
    選択します。

  標準インストールした場所

  C:¥Program Files¥CompuThermLLC¥Pandat8.2¥Database¥Binary
  に格納されている

  CrFe.tdb ファイルを選択します。

  ② 元素を選択する画面が表示されます。

   ここでは Cr と Fe の２元素を選択します。

   OK ボタンをクリックします。

  ③ ツールバーのアイコン   をクリックします。

    温度単位が℃、
    組成単位がモル％
    と指示された
    場合の表示です。

    
    単位を変更すれば
    この画面の単位表示も
    自動的に変わります。

  ④ このままＯＫボタンをクリックします。計算が開始されます。
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  ⑤ 計算が終了すると２元系状態図が表示されます

    Ｙ軸タイトル： T[C]

    Ｘ軸タイトル： X%(Fe)
    Ｘ軸値範囲
          0 ～ 100  mole %

   Cr-Fe ２元系の状態図の計算はこれだけの操作です。

   横軸が Fe になるのは、計算指示画面③にてＯ点を Cr 100% 、Ｘ点を Fe 100% に
   したためです。計算する前に軸変数を指示できますが、計算後でも横軸濃度 Cr の図

   に簡単に変更できます。

   Pandat ソフトウェアは、相境界がそれぞれ離れていても全て網羅します。

     [ 液相線・固相線、γループ、σ化合物相、α（BCC）相の相分離（BCC+BCC）]

   相分離が生じている場合は自動的に検知し、相分離の処理をしてくれます。
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3-8 Fe-C  ２元系状態図

  CFe.tdb ファイルを選択します。

  C と Fe の２元素を選択します。

  単位を重量％とします。

  メニューCalculation より

    Section(2D)を選択し

    状態図を計算します。

  全ての相を計算対象にしたので

  Grahite 相が出ます。

  Graphite 相を計算から除外

  してみましょう。

  計算指示画面にて

  Select Phases ボタンをクリックします。

  相名をクリックすることで「選択」「除外」の指示をします。「選択」した相の背景色は

  青色です。ここでは Bcc,Cementite,Fcc,Liquid の４つの相を選択してみます。

  

  

  ４つの相を用いて再度計算すると

  Cementite 相の状態図が得られます。
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3-9 Fe-C  ２元系におけるオーステナイト中の炭素活量

  CFe.tdb ファイルを選択します。

  C と Fe の２元素を選択します。

  単位を重量％とします。

  メニューCalculation より

    Line (1D) を選択します。

  0.5wt%C 濃度固定

  温度を 1600℃から 600℃まで

  20 点（５０℃きざみ）を平衡計算するように指示・値入力します。

  OK ボタンをクリックすると計算開始、

  右図のように図が表示されます。

  この図は平衡相の比率を示したもので

  活量を示していません。

  活量値を得るためにはテーブル機能を

  利用します。

  先ず、左窓より Default table 
  をクリックし数値表を表示させます。
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するとメニュー Table が有効になります。

メニュー Table から  

    Create&Edit を選択します。

新たにテーブルを作成します。

先ず、その内容を定義します。

T の部分を選択し、  

プルダウンから T[C]
を選択します。

f(*)の部分を選択し、  

プルダウンから phaseName
を選択します。

pmG(@:) の部分を選択し、

プルダウンから a(*@*:ref_phas)  

を選択します。

以上の操作により、中央の edit box に
T[C],phaseName, a(*@*:ref_phas)
が入ります。Graphite 基準のオーステナイト中の炭素の活量を得るために、３つ目を

T[C],phaseName, a(C@FCC_A1:GRAPHITE)
と変更します。
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テーブルの内容を定義できたので、新規にテーブルを作成します。

New ボタンをクリックすると、１行が追加されます。

緑色丸印の Replace ボタンをクリックすると、Edit box の情報がテーブルの Fields 欄に

コピーされます。

  

OK ボタンにより

定義したテーブル情報

が数値表にて

表示されます。

計算結果をテーブルの形に

して抽出することで

活量値が得られます。  
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3-10 Nb-Si-Ti ３元系等温断面図の計算

ＤＢアイコンを
  選択します。

  標準インストールした場所

  C:¥Program Files¥CompuThermLLC¥Pandat8.2
  に格納されている NbSiTi.tdb ファイルを選択します。

  

3-11  元素を選択する画面が表示されます。

   データファイルに含まれている元素が
   左側に表示されます。
   右側には選択した元素が表示されます。
   たとえば、Nb 元素を選択し、
   中央の >> ボタンをクリックします。
   続いて Si, Ti 元素を選択し、
   >> ボタンをクリックします。

   選択を解除するには << ボタンを

   利用します。

   OK ボタンをクリックします。

   ここでは３つの元素を選択すること
   にします。
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3-12  ツールバーのアイコン   をクリックします。

   500℃の等温断面図
の場合、このまま
ＯＫボタンをクリック
します。
計算が開始されます。

    

3-13  計算が終了すると状態図が表示されます。

    Ｙ軸タイトル： x%(Nb)

    Ｘ軸タイトル： x%(Ti)
     軸値範囲
      0 ～ 100  mole %

    500℃の等温断面図です。

    
    元素名がアルファベット順（Nb, Si, Ti）に配置され、反時計周りで三角図の上部に Nb、
    左下に Si、右下に Ti が配置されます。
    そこでＸ軸が Nb、Ｙ軸が Si になるように変更してみましょう。
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3-14  表示する軸変数の変更

   メニュー → Graph → Configure Graph を選択します。もしくは

図上を１度クリック後に、ツールバーのアイコン   をクリックします。

   Configure Graph が表示されます。Plot Setup タグを選択します。

考え方

状態図計算を実施すると各種結果値がメモリー上に蓄積されます。その一部分だけが

Default Table の名前にて表形式（Table）で用意されます。またタイライン情報が

Tables of Tie lines の名前にて表形式（Table）で用意されます。

軸変数の変更とは列を選択し直すことです。

もし必要とする軸変数が Default Table に無い場合は、新しくテーブル（Table）を作成し、  

この中に変数を含めるようにします。軸変数を指定する際には先ずテーブルを選択します。

  ここでは Default Table
をそのまま利用しましょう。

  Available Tables 欄の

Default Table 名を確認し、

X 軸を Nb 濃度とするために

x%(Nb)を選択し中央の → X ボタン

をクリックします。次に

Ｙ軸を Si 濃度とするために

x%(Si)を選択し中央の → Y ボタン

をクリックします。

この行を１度クリックした後で

Replace ボタンをクリック

します。
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軸変数が変わります。

適用ボタンをクリックします。

3-15 タイラインを表示させる手順

Special Plot Set
から Tie-Lines 
をプルダウン選択し、

Add ボタンをクリックします。

２行目が表示されます。

適用ボタンをクリックします。
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3-16  軸値の調整

  Graph Axes タグにて

３箇所の情報を（Ｙ軸の分割数を１０、

Ｘ軸の分割数を１０、軸値のフォント

サイズを１６０に）変更し、

  OK ボタンをクリックします。

   以上の操作で

   Nb-Si-Ti ３元系 500℃の等温断面図を得られました。

Nb-Si-Ti ３元系 500℃ 等温断面図

参考のために各２元系状態図を載せます。
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４．計算機能 １点計算         

指定条件下における平衡計算を実行します。通常、温度と組成値を指定します。

ガス相を含まない場合、圧力は１気圧とされます。

計算結果が画面に表示されます。

                          

組成値を入力します。      温度を入力します。

                          

単位の設定

必要な場合のみ、
計算する相
を選択します。

計算結果表示例

  温度 500 ℃ 、

Nb-90at%Ti の
点を計算しました。

  ２つの相（BCC_A2 と

  HCP_A3）が平衡相である

  という結果を得られます。
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    組成比率の合計値は
    自動的に計算され
    Total 欄に表示されます。

    もし、合計値が１（もしくは 100%）でない時にＯＫボタンをクリックすると
    （計算を開始すると）上図のような警告が表示されます。

  

  データベースにガス相を含む場合は、

  計算する圧力値を入力できます。

  １気圧 = 101325 Pa
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５．計算機能 ライン計算        

ある条件に沿って、連続して平衡計算を行ないます。通常、温度を固定して組成値を変える、

もしくは組成値を固定して温度を変えたりします。

ガス相を含まない場合、圧力は１気圧とされます。

計算結果は図表示されます。

  計算開始点を指示します。       計算終了点を指示します。
                       
     温度を入力します。
      組成値を入力します。                    

  計算回数を指示します。 必要な場合のみ、
この例は、組成値を 0.01 刻みで 計算する相を選択します。

     100 回計算します

  中央の      ボタンを用いると便利です。

例えば、左側の計算開始点を入力後、   ボタンをクリックすると入力した値が右側の

計算終了欄にコピーされます。終了条件のみ上書きすれば良い事になり入力手間が省けます。

  計算結果

    2000℃における

    縦軸が相比率、横軸が Nb 濃度の図

    が表示されます。

    

    Ti 側は Liquid 相、Nb 側は BCC 相

    です。



ＭＤＴ

28

この部分を

クリック

します

計算結果表示例

値を画面表示

できます。

                   温度  濃度  平衡相名      相比率

  100 回の計算だけでなく

  相境界点も計算し、

  表示します。
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  次に、組成を固定（ 50at%Nb-50at%Ti ）し温度を変化させた場合（0～3000℃、30℃きざ

みで 100 回）を計算してみましょう。平衡相の存在比率を図表示できます。

  

上段の計算タイプを選びます。

Stable system

  

  計算後に Legend を利用して

  線の凡例を表示できます。

  

  

  Ｙ軸の表示範囲を ０～ 1.1 とし、

  Ｘ軸の表示範囲を 0～2500℃とします。

  赤線が液相、黒線が BCC 相、青線が HCP （αTi）相です。
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組成－自由エネルギー曲線 を計算し表示する場合

  Nb-Si ２元系

温度 1600℃の断面を

計算します。

下段の計算タイプ Separate を選びます。

全ての相を選択すると図が複雑になるので

注目したい相だけにします。

選択した相の背景

色は青色です。

ここでは

４個の相とします。

計算タイプ Separate Phases では平衡計算を行わず、

それぞれの相に対して自由エネルギー曲線値を求めます。

組成幅を持たない

ラインコンパウンド

化合物相は短い横線

で表されます。
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それぞれの曲線がどの相に対応するのか表示させるためには、Legend （凡例）を利用します。

それぞれの曲線の数値を取り出すためには、右側窓の

Default Table をクリックします。

Legend （凡例）を付加した例
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６．計算機能 状態図          

平衡状態図の計算を実行します。 ここでは等温断面図、縦断面図を各種計算することができ

ます。

ガス相を含まない場合、圧力は１気圧とされます。

計算結果が画面に表示されます。

６．１  ２元系状態図の計算指示

  通常、このまま OK ボタンをクリックします。

    3 点（Ｙ点、Ｏ点 (Origin)、Ｘ点）の値を与えます。状態図をイメージし、左上が Y 点、

左下が O 点、右下が X 点となります。温度はＯ点とＸ点を同じ値（低温度）にし、

    Ｙ点を高温度にします。組成値は、Ｏ点とＹ点を同じ値にします。

    Ｏ点では Si がゼロ、 Nb が 100at% の断面とします。

    Ｘ点では Nb がゼロ、 Si が 100at% の断面とします。

     Y 点

X 点

     O 点

計算結果表示例

Y 点

   Nb-Si 状態図

X 点

O 点
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６．２ 等温断面図の計算指示

  温度を３箇所（Ｙ点、Ｏ点、Ｘ点）とも同じにします。

  ３元系の場合は、３角コーナーの       多元系の場合は、組成を固定する元素の組成

  組成値をそれぞれ１にします。        値を３箇所とも同じにします。（下の例は

                        2at%In,10at%Zn を固定）そして３角

                        コーナーの組成値をそれぞれ残量にします。

計算結果例

Nb-Si-Ti の 2000℃
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６．３ 縦断面図の計算指示  

  温度は、Ｏ点とＸ点を同じ値で低温度にし、Ｙ点を高温度にします。

  組成を固定する元素の値を３箇所とも同じにします。

  例えば Nb-10at%Ti-Si の場合、 Ti の値を３箇所とも同じにします。

  10at%Ti = 0.1 mole fraction 
  そして、残り２元素の値を指示します。

         Ｏ点では Si がゼロ、 Nb が 90at% の断面とします。

         Ｘ点では Nb がゼロ、 Si が 90at% の断面とします。

計算結果例

Nb-10at%Ti-Si の縦断面図
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Ti

Ti の組成を固定した縦断面を計算する場合

20at%Ti
Nb Si

指示画面は

Ti

断面( Si:Ti = a:b )を切り出すことも

できます。

Nb Si       Si:Ti = 5:5

指示画面は

多元系の場合も同じ指示画面を用います。
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  合金の計算指示例

  Fe-C-Cr-Mn-Mo-Nb-Ni-Si-Ti-V 10 元系の例

計算したい図：

                温度

                  0               1 wt%

                    炭素濃度

指示：

    温度は 600℃ ～ 1600℃、

    炭素濃度は 0wt% ～ 1wt%C、

    他の濃度は全て固定（３か所の値を同じにする）、

    残量を Fe とする。

処理時間： 新しいパソコンで 15 分程度
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Scan Lines の利用

   γループが極低濃度側に出るなど、

   状態図上どうしても計算しない領域がもし見つかった場合、下記の画面を利用します。

   軸範囲をフラクション（図の上限を１とし、下限を０）としてイメージします。縦断面図

の場合に縦軸は温度となり、等温断面図の場合に縦軸は濃度になります。

       無次元軸値＝１          500

                       温度

       無次元軸値＝０          100
                               濃度値

     例えば濃度値が１% 以下で、ある温度域にだけ安定相が存在した場合、ライン

          に沿って計算するように手動で指示します。 温度 100℃を０とし

     500℃を１と考え、約 0.7 の温度部分を計算したい場合

Scan Lines 画面上で 「 dy = 0.7 」と入力後、

     Add Option 1 ボタンをクリックします。他に条件がなければ OK ボタンを

     クリックします。

最小値は 0.001
     ソフトウェアは省略時値として、dx=0.01 と 0.99          
                    dy=0.01 と 0.99 
     の４ラインをまず計算し相境界を探しています。

100 にします

追加行
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Ionic Liquid Model 計算例  

   Cr-Fe-O 文献 93Tay  A Thermodynamic Assessment of the Cr-Fe-O System,

J.R.Taylor, A.T.Dinsdale, Z. Metallkd. 84 (1993), 335-345.

       （計算開始点）初期値を入力する必要がありません。

       Pandat は自動的に相平衡を計算します。

     Fe-O  ２元系の状態図計算の場合

     合金と同じ計算指示で行います。



ＭＤＴ

39

Fe-Cr-O ３元系の場合

   Stability をチェックします。

   変数を変更する場合は２度目から

   Set Valiables ボタンをクリック

   します。

   Set Valiables for stability diagram 画面

   が表示されます。

   左側にある変数一覧から Ctrl キーを利用し

   Cr と Fe を選択し、ＯＫボタンを

   クリックします。

   系の温度を 1200 ℃とし、

   Ｘ軸を Cr 濃度とし ０～１とします。

   Ｙ軸を O2 の対数とし -20 ～０とします。

   系の圧力断面は計算できません。
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Associate Model 計算例  

    Cu-Mg 文献 07Zho  Modeling of Thermodynamic Properties and Phase Equilibria for the 

Cu-Mg Binary System, S.Zhou, Y.Wang, et. al.,

J.Phase Equilibria Diffusion, 28 (2007), 158-166.

    計算指示画面は標準の場合と同じです。

計算結果例

    the chemical potential of Mg             the enthalpy of mixing of 
   for the Cu-Mg liquid phase at 1100 K. the liquid phase at 1120 K
     

   the activity of Cu at 1200 K the heat capacity of Cu2Mg
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７． 計算機能 液相面図         

液相面図の計算を実行します。

ガス相を含まない場合、圧力は１気圧とされます。

計算結果が画面に表示されます。

単位を℃、mol、percent に設定します。通常、このまま OK ボタンをクリックします。

           液相面が複雑な谷形状をしていて明らかに初晶を計算していない場合、
           スキャンラインを複数指定することができます。

等温度の補助線が必要な場合にチェックします。

必要な場合のみ、
計算する相
を選択します。

     液相面図とは、上部から投射した図です。

     初晶相の範囲を示します。

液相線の谷（第３元素の添加による変化）を示します。

   温度

C

A B
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Nb-Si-Ti の液相面図を計算します。

等温度補助線をチェックしても、そのままでは、補助線が表示されません。

Menu → Graph → Configure Graph を選択もしくは、アイコンをクリックします。

   

Configure Graph 画面が表示

されます。 Plot Setup タグ

を選択します。（右図）

等温度線を表示させるために、

「Special  Plot Set」の右

をクリックします。

ここには

現在表示されているデータが示

されます。
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プルダウンメニューが表示されます。

「Isothermal Lines」を選択します。   

   

「Add」ボタンをクリックします。

２行目が追加されたことを

確認できます。

「適用」ボタンをクリック

します。

「OK」ボタンをクリック

します。以上の操作で液相 アドバイス：

面図上に等温度線を表示できます。 もし軸変数を変更する際には

「Available Tables」の

「Isothermal Lines」
からＸ軸とＹ軸の変数を選択

できます。
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等温度線の間隔をさらに細かくしたい場合は

再度、計算をし直します。    

現在の等温度線の表示を消す方法は、

等温度線のデータ行を選択し、

その行を青色にし、「Delete」
ボタンをクリックします。

「適用」ボタンをクリックします。

Invariant Reactions を確認するためには、Tables を選択クリックすることで表示されます。
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   計算結果例 Nb-Si-Ti の液相面図

          

①

③
②

ラベル機能を用いて
①のラインは 2300℃
であることが分かる。
初晶は Nb5Si3

谷がどちらに傾斜しているのか図から判断できないので、
ラベル機能を用いて２点以上をクリックしその温度を調べます。

②の点では ③の点では

     温度は約 1828℃ 温度は約 2101℃
     初晶は Si3Ti5 初晶は Si3Ti5

したがって③の方が温度が高い。
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８． 計算機能 凝固計算         

凝固シミュレーションの計算を実行します。 温度－固相率の関係を計算します。

計算モデルは、Scheil と lever rule モデルが用意されています。後者は平衡計算モデルです。

ガス相を含まない場合、圧力は１気圧とされます。

計算結果が画面に表示されます。

          温度は高めの値にしておきます。

     組成値を入力し、OK ボタンをクリックします。

必要な場合のみ、
計算する相を選択

します。

計算結果例

  縦軸に温度、横軸に固相率

  の図が表示されます。
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ここを
クリック
します

  

            温度         晶出相                  固相率                潜熱

画面上にテーブル値を表示します。温度、晶出相、固相率値などを確認できます。

エクセルなどにこの表値を export できます。

  

  

バッチ機能もしくはテーブル機能を利用することで次のような数値を出力できます。

  温度（Ｋ）、温度（℃）、固相率、系のエンタルピー、液相の比率、液相中の各元素濃度、

  晶出相の比率、各相中の各元素濃度
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９． 単位の設定

メニュー「Calculation」→「Options」を選択します。

    ここでは計算に用いる単位を「圧力」「温度」「組成」「比率」に関して指示します。

   温度は K か℃、組成はモル組成か重量組成か、比率値は％値かフラクション値か、

   指示できます。

   ガス相を含まない場合、

   Atmosphere １気圧

   Pascal  = 101325 Pa
   と自動的にセットされ

   ます。

Scan Lines タグにおいて、

「必ずスキャンして欲しい場所」

を手動で指示できます。

dx=0.01, dy=0.99 とは

単位設定において

Weight-Percent を指示した場合、

（等温断面図を計算させる際）

この意味は

dx=1wt%
dy=99wt% 
のラインをスキャンすることです。

なおシステム内部では、組成をモルフラクション値に変換し計算しています。
         



ＭＤＴ

50

10． ファイル操作

Pandat ではメニュー「 New 」,「 Open 」,「 Save 」,「 Save As 」を使用できます。

これはテキストファイルに関する操作です。

計算結果の作業ファイルを Workspace と呼びます。このファイルは Pandat 独自のファイル

形式であり、テキストファイルではありません。

作業ファイルを閉じる場合は「Close Workspace」を選択します。

新規に作業ファイルを作る場合は「 New  Workspace 」を選択します。

図上を 1 一度クリックすると、Print が有効になります。

Print を選択すると、「印刷」画面が表示されます。

プリンターを選択しＯＫボタンをクリックするとで図を印刷できます。

Print Preview を選択すると、プレビューが表示されます。

Close ボタンをクリックすると元に戻れます。

Print Setup を選択すると、「プリンターの設定」画面が表示されます。
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11． バッチ機能

なぜこの機能を作ったのか：

  過去に計算した条件を少しだけ変えて再度計算することを簡単にしたい。特に多元系

  の合金を計算する場合、合金濃度値を毎度画面入力するのは面倒でした。

  そこで、画面に入力した値を保存できるようにしました。

何ができるのか：

  画面入力と同じ計算ができます。この他、

  画面入計算では得られない熱力学データを外部ファイルに書き出すことが出来ます。

  例えば、凝固時の分配係数を知りたい場合、晶出相中の元素濃度値を書き出すことが

出来ます。さらに、大量の計算を一括して処理出来ます。

動作環境：

起動方法

バッチ・ファイル メニューから Batch を選ぶ

読み込み

計算  Pandat

書き出し もしくは、アイコンをクリックする

                 利用者が独自に定義した

                 計算結果ファイル

操作例：

11-1 例： Nb-Si-Ti ３元系 500℃の等温断面図を計算します。

   単位は、℃、モル fraction とします。

11-2 計算指示画面の Save Condition ボタンを選択します。
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11-3 名前を付けて保存します。

   たとえば NbSiTi500.pbf

11-4 メモ帳などを利用して

   このテキストファイル

   を開きます。

   

    これがバッチ・ファイルの中身です。 500℃を 800℃に変えてみましょう。

    500C が３箇所ありますので、800C に変えて上書き保存します。

11-5  Pandat に戻り、

  メニュー Batch から Import & Run
  を選択します。

11-6  「開く」ボタン

  をクリックすると

  計算が始まります。

  800℃の

  計算結果が画面上

  に表示されます。
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11-7  バッチ・ファイルの決め事

■ 画面操作（及び値入力）後にその情報を保存できます。

その情報（テキストファイル）を編集できます。

「メモ帳」等のプログラムを用いて編集できます。

■ ファイル名の拡張子は、 ｐｂｆ とします。（パンダ・バッチ・ファイル）

■ どのような計算を行うのか ❶ 〔キーワード〕で記述し、続いて具体的な数値を

❷｛値｝で記述します。画面入力とほぼ同じ要領で値が並びます。

〔 〕と｛ ｝では、括弧の種類が違うことに注意して下さい。

■ コメント行は // で始めます。

■ 大文字・小文字の違いはありません。

例えば、 [Begin]と[begin]と[BEGIN]とは同じです。

■ ひとつの計算処理は [Begin] で始まり、[End] で終わります。

  例：
    [Begin] 

縦断面図計算
    [End]
    [Begin]

等温断面図計算
    [End]
■ バッチ処理は、キーワード [Exit] 行で終了します。

   表 11-１
  ❶

〔キーワード〕

   ❷

｛値｝

    

説明

[ Database ] { “NbSiTi.tdb” }
利用するデータベースファ
イル名を記述します。
途中で他のデータベースに
変更できます。

[ Begin ] { 計算タイトル }
ひとつの計算処理がここか

ら始まることを記述します。
計算タイトルを記述できま
す。このタイトルは画面上に
表示されます。

[ End ] なし

ひとつの計算処理がここま

でであることを記述します。

[ Exit ] なし
バッチ・ファイルの読み込み
を終了させます。計算処理が
ここで終了します。

[CalculationType]

計算種類として５つの中の

どれかを必ず指示します。

{Point} １点計算

{Line} ライン計算

{Section} 状態図計算

{Projection} 液相面図計算

{Solidification} 凝固計算

（続く）
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   表 11-１
〔キーワード〕    ｛値｝     説明

[ Component ] { Nb Si Ti }
計算に用いる元素を記述し
ます。

[ Point ]
{ T=1000 }
{ T=1000C }

{ x(Nb)=0.1 }
{ x%(Nb)=10 }
{ w(Si)=0.05 }
{ w%(Si)=5 }

温度の単位はケルビンです。
記号Ｃを付ければ℃単位に

なります。
x :     mole fraction
x% :   mole percent
w :    weight fraction
w% :  weight percen

濃度値合計が１もしくは

100 以上になった場合は、
補正され 指定値／合計値
になります。
濃度値を記述していない１
個の元素が存在する場合、そ
の濃度値は残量とされます。

[ Steps ] { 50 }
ライン計算の場合、ステップ
数を記述します。
（刻み数）

[ Model ] { Scheil }
{ Lever }

凝固計算の場合、計算モデル
をどちらか指示します。

Lever = equilibrium 平衡

[ Interval ] { 100K }
{ 100C }

液相面図計算の場合、等温線
を付加できます。 付加する
場合、温度間隔を指示しま

す。
100C と入力した場合、
100℃, 200℃, 300℃, …
の温度線を計算します。

[ Scanline ] { dx = 0.2, dy = 0.3 }
必要な場合に限り、相境界を

検索するスキャン位置を指
示できます。

[ Suspend ]

[ Restore ]

{*}

{Liquid}
{FCC_A1, BCC_A2}

{*} は全ての相を意味しま
す。
計算から除外する相や、計算

対象に含める相を指示しま
す。

（続く）



ＭＤＴ

55

  表 11-１
〔キーワード〕    ｛値｝       説明

[ Output ] { fileName=“hashi01.dat”,
format = “T, phaseName,

fs, fl, H_Latent” }

必要な場合、
利用者が独自に定義する計算結果ファ
イルを作れます。

作成するファイル名を記述します。もし
既に同じ名前のファイルが在れば、上書
きされます。
一方、 ファイル名に ## を含めれば、
例えば、hashi##.dat とすれば、##の部
分は自動的に２桁の番号が付けられ、

上書きを防止します。
hashi00.dat
hahsi01.dat
hashi02.dat
┊

T :  温度（ケルビン）
T(C) : 温度（℃）
phaseName : 平衡相の名前

fs :  固相率

fl :   液相率
H_Latent : 凝固中の系の潜熱

option

alloy

loop

table

graph

{searchlevel=2}

{ step = “4”;
x(Si)=” 0.1, 0.5 “ }

Search Level = 1 は計算処理が速い

Search Level = 2 は遅くなりますが
    相境界をもれなく探します。

合金名

ステップ数

繰り返し時の開始値と終了値

テーブル

グラフ
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表 11-２ テーブル入力形式

シンタックス    意味       備考

T
T[C], T[K]
1_T

温度

温度の逆数は 1_T 

温度の単位はケルビンです。記号
C を付ければ℃単位になります。
T   温度（ケルビン）
T[C]  温度（℃）

phaseName

reactionEquation

invariantEquation

ZPF ( PhaseName )
extreme ( T )

f(*), fw(*), fv(*)

f%(*), fw%(*), fv%(*)

x(*), x%(*)

w(*), w%(*)

x(*@*), x%(*@*)

w(*@*), w%(*@*)

y(*@*)

平衡相の名前

各相のモル分率、重量分率
体積分率

各相のモル％、重量％、
体積％
各コンポーネント（元素）
の濃度、モル比率とモル％
各コンポーネント（元素）
の濃度、重量比率と重量％

相中の各元素の濃度、
モル比率とモル％

相中の各元素の濃度、
重量比率と重量％

相中での、各副格子中の濃
度サイトファラクション

平衡状態の全ての相に対して
熱力学データを抽出します。

全てのコンポーネント（元素）に
対して値を抽出します。

計算対象の全ての相に関して、相
中の全ての元素に対する熱力学デ
ータを抽出します。
x(元素名＠相名)

副格子番号は自動的に振られます
例 y(Cu#0@fcc),
  y(Cu#1@fcc),

a(Cu@fcc:liquid)
a(*@fcc:liquid)
a(*@*:liquid)
a(*@*:liquid<*,T>)

G, H, S, Cp

G(:phase<*>),
H(:phase<*>),
S(:phase<*>)

DF (*)

基準相 Liquid に対する指
定相 fcc の
Cu の活量

a(Cu@fcc:liquid) 
= exp{ ( mu(Cu@fcc) -
mu(pure Cu@liquid))/RT}

系のギブスエネルギー、エ

ンタルピー、エントロピ
ー、熱容量

基準相に対する
系のギブスエネルギー、エ
ンタルピー、エントロピ

ー、熱容量

駆動力

Activity

基準相の化学ポテンシャル値

mu(pure Cu@liquid) を計算でき
ない場合、活量 -1 がセットされ
ます。

（続く）
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表 11-２ テーブル入力形式

シンタックス    意味       備考

mu(*)

pmG(*), pmH(*),
pmS(*), pmCp(*)

mu(*:phase<*>),
pmG(*:phase<*>),
pmH(*:phase<*>),
pmS(*:phase<*>),
pmCp(*:phase<*>)

G(*), H(*), S(*), Cp(*) 

G(*:phase<*>),
H(*:phase<*>),
S(*:phase<*>),
Cp(*:phase<*>)

a(*@*)

mu(*@*)

pmG(*@*), pmH(*@*),
pmS(*@*), pmCp(*@*)

各元素の化学ポテンシャ
ル

各元素の部分モル量

基準相に対する
各元素の部分モル量

各相のギブスエネルギ
ー、エンタルピー、エン
トロピー、熱容量

基準相に対する
各相のギブスエネルギ
ー、エンタルピー、エン
トロピー、熱容量

相中の元素の活量
a(元素＠相)
相中の元素の化学ポテン
シャル
mu(元素＠相)

相中の元素に対する
部分モル量

全てのコンポーネント（元素）に対
して値を抽出します。

mu(*:phase<*>) = pmG(*:phase
                           <*>)

全ての相に対して値を抽出します。

全てのコンポーネント（元素）に対
して値を抽出します。

mu(*@*:phase<*>),
pmG(*@*:phase<*>),
pmH(*@*:phase<*>),
pmS(*@*:phase<*>),
pmCp(*@*:phase<*>)

aa(*@*:phase<*>)

基準相に対する
各相の部分モル量

基準相に対する
相中の元素の活量

fs
fl

H_tot

H_Latent

凝 固 {Solidification} 計
算時の固相率
液相率

凝固中の系のエンタルピ
ー

凝固中の系の潜熱

Htot は H(*)とは異なる

（続く）



ＭＤＴ

58

表 11-２ テーブル入力形式

シンタックス    意味 備考

ftot(fcc),  ftot(*)
{Solidification} 計算時
における固相の

累積 phase fraction 値
ftot(liquid) = fl

f_tot(fcc),  f_tot(*)
{Solidification} 計算時
における固相の
累積 phase fraction 値
その相が存在する温度領

域でのみ表示
されます。

Vm, density, MW 系のモル体積、密度、モ
ル重量

Vm(*), density(*),
MW(*)

相のモル体積、密度、モ
ル重量

surfaceTension,
viscosity

液相の表面張力、粘性

M (*@*)
logM (*@*)

DC (*,j@*:n)
logDC (*,j@*:n)

DT (*@*)
logDT (*@*)
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11-8  記述の注意点：

ライン計算：[CalculationType] {Line} の場合、

    [Point] キーワードは２行になります。

    1 行目は計算開始点を、２行目は計算終了点を記述します。

状態図計算：[CalculationType] {Section} の場合、

    [Point] キーワードは３行になります。

     １行目 Ｙ点の値

     ２行目 Ｏ点の値

     ３行目 Ｘ点の値

バッチファイルに記述する内容は、画面上に入力する内容と一致しています。

[begin] {Nb-Si binary phase diagram} ボタン

[CalculationType] {SECTION}

[COMPONENT] {Nb Si}

[POINT] {T = 3000, x(Nb) = 1}
[POINT] {T = 300,  x(Nb) = 1}
[POINT] {T = 300,  x(Si) = 1}

[end]
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「開く」をクリックする

と計算処理を始めます。

11-9  操作の流れ：

① バッチファイルを作成する。

② Pandat から

  バッチファイルを選択する。

計算処理中

計算終了後

Excel 画面

④ 利用者が独自に定義した
  テーブルを見る。
  ファイル名や各欄にどの値を
  出力させるかを指示できます。

③ 計算タイトルを
  クリックし、
  計算結果を見る。
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12． テーブル機能

Pandat 5.0 からテーブル機能が新規に追加されました。Pandat 8.1 ではさらに各種熱力学デ

ータをテーブル機能を用いて表示することができるようになりました。メニュー Table には

Import, Edit, Save, Excel, Create Graph が用意されています。

メニュー Table は下図の通りです。

ツールバーにも各アイコンが用意されています。但し、メニュー Table とツールバーともに、

Explorer window （ツリー表示画面）において Tables が選択された時にのみ有効となります。

12.1  Table Options

Pandat 7.0 からこのオプションを無くしました。
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12.2 Edit Tables

計算後、Pandat が自動的に作成したテーブルを画面上で確認した後に、「他の値を見たい」「計

算結果値の単位を mass から mol に変換したい」ときなどにこの機能を利用します。

通常、新規にテーブルを定義します。

注意：Default Table を削除・変更しないでください。 Default Table 欄に定義されている変数

が現在数値表テーブルとして表示され、グラフ表示もこの変数が用いられています。

変数名の一覧は表 12-1 にあります。

ここで選択した変数が「作業領域欄」に表示されます。

New
作業領域 新しいテーブルを作る

Replace
作業領域の値を

Fields 欄に移す

変数説明

New ボタンをクリックすると、

新しい空白行が作られます。

水色（青色）の行

Replace ボタンをクリックすると

作業領域の変数が

Fields 欄に移されます。
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ＯＫボタンをクリックすると、新しいテーブル値が表示されます。

画面表示されるテーブル名は自動的に Table2 と名付けられます。

計算はモル比率でしたが、

前ページにて定義した変数は

T[C], w%(*), w%(*@*) であり

これらの列値が表示されます。

このように各種熱力学量をテーブルを介して表示することが出来ます。
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表 12-1 Create & Edit Table 画面にて選択可能な変数名と変数説明

    System Properties

x
x(*)
x%(*)

Molar fraction of component in system.   Example: x(Cu).
Molar percentage of component in system. Example: x%(Cu).

w
w(*)
w%(*)

Overall weight fraction.                 Example: w(Cu)
Overall weight percentage.              Example: w%(Cu).

T
T[C]
T[K]
1_T

Temperature [C]
Temperature [K]
1/Temperature [K^-1]

f(*)
phaseName
reactionEquation
invariantReaction
extreme (T)
DF (*)
act (*)
ZPF (*)

f(*)
fw(*)
fv(*)
f%(*)
fw%(*)
fv%(*)

Names of phases in equilibrium
Reaction equations
Invariant reactions 
extreme value of T (min or max)
Driving Force of a phase
activity of a phase :            act(*) = exp ( DF(*)/RT )
Zero-Phase-Fraction of the phase

Phase molar fraction(s).      Example: f(liquid).
Phase weight fraction(s).      Example: fw(liquid).
Phase volume fraction(s).      Example: fv(fcc).
Phase molar percentage(s).     Example: f%(liquid).
Phase weight percentage(s).    Example: fw%(liquid).
Phase volume percentage(s).    Example: fv%(fcc).

fs
Hm
H_Latent
H_tot
fs
fl

Total enthalpy of system during solidification.
Latent heat during solidification with Scheil model.
Total enthalpy of system during solidification.
Total phase fraction of solid phass (accumulated) during solidification
Phase fraction of liquid phase during solidification.

G
G
H
S
Cp

Gibbs energy of system.
Enthalpy of system.
Entropy of system.
Heat capacity of system.

G(:)
G(:phase<*>)

H(:phase<*>)

S(:phase<*>)

Gibbs energy of system with given reference state.
Example: G(:liquid<Cu>,liquid<Al>).
Enthalpy of system with given reference state.
Example: H(:liquid<Cu>,liquid<Al>).
Entropy of system with given reference state.
Example: S(:liquid<Cu>,liquid<Al>).

pmG
a(*)
mu(*)
pmG(*)
pmH(*)
pmS(*)
pmCp(*)

Activity of component in system.               Example: a(Cu).
Chemical potential of component(s) in system. Example: mu(Cu).
Partial Gibbs energy of component(s) in system. Example: pmG(Cu).
Partial enthalpy of component(s) in system.    Example: pmH(Cu).
Partial entropy of component(s) in system.     Example: pmS(Cu).
Partial heat capacity of component(s) in system. 

Example: pmCp(Cu).
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表 12-1 Create & Edit Table 画面にて選択可能な変数名と変数説明（続）

    System Properties

pmG(:)
a(*:phase)

mu(*:phase)

pmG(*:phase)

pmH(*:phase)

pmS(*:phase)

pmCp(*:phase)

Activity of component in system with given reference state.
Example: a(Cu:liquid).
Chemical potential of component(s) in phase(s) with given reference 
state. Example: mu(Cu:liquid).
Partial Gibbs energy of component(s) in system with given reference 
state. Example: pmG(Cu:liquid).
Partial enthalpy of component(s) in system with given reference state.
Example: pmH(Cu:liquid).
Partial entropy of component(s) in system with given reference state.
Example: pmS(Cu:liquid).
Partial heat capacity of component(s) in system with given reference 
state. Example: pmCp(Cu:liquid).

Vm
Vm
density
MW

molar volume of system
density of system
Molecular weight of system

     Phase Properties

x (@)
x(*@*)
x%(*@*)
y(*@*)

Molar fraction of component(s) in phase(s). Example: x(Cu@liquid).
Molar percentage of component(s) in phase(s). Example: x%(Cu@liquid).
Site fraction of species in a phase. Example: y(cu@fcc).

w(@)
w(*@*)
w%(*@*)

Weight fraction of component(s) in phase(s). Example: w(Cu@liquid).
Weight percentage of component(s) in phase(s). Example: w%(Cu@liquid).

DC(@)
M(*@*)
DC(*,J@*:N)

DT(*@*)
logM(*@*)
logDC(*,J@*:N)

logDT(*@*)

Mobility of species in a phase
Chemical diffusivity of species in a phase.
J=gradient species, N=reference species (N cannot be *)
Trace diffusivity of species in a phase
Logarithm (base 10) of mobility of species in a phase
Logarithm (base 10) of chemical diffusivity of species,
J=gradient species, N=reference species (N cannot be *)
Logarithm (base 10) of trace diffusivity of species in a phase

G(@)
G(*)
H(*)
S(*)
Cp(*)

Gibbs energy of phase(s). Example: G(liquid).
Enthalpy of phase(s). Example: H(liquid).
Entropy of phase(s). Example: S(liquid).
Heat capacity of phase(s). Example: Cp(liquid).

G(@:)
G(*:phase<*>)

H(*:phase<*>)

S(*:phase<*>)

Cp(*:phase<*>)

Gibbs energy of phase(s) with reference state. 
Example: G(liquid:FCC_A1<Al>,FCC_A1<Cu>).
Enthalpy of phase(s) with reference state. 
Example: H(liquid:FCC_A1<Al>,FCC_A1<Cu>).
Entropy of phase(s) with reference state. 
Example: S(liquid:FCC_A1<Al>,FCC_A1<Cu>).
Heat capacity of phase(s) with reference state. 
Example: Cp(liquid:FCC_A1<Al>,FCC_A1<Cu>).
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表 12-1 Create & Edit Table 画面にて選択可能な変数名と変数説明（続）

     Phase Properties

pmG(@)
a(*@*)
mu(*@*)
pmG(*@*)

pmH(*@*)
pmS(*@*)
pmCp(*@*)

Activity of component in phase(s).           Example: a(Cu@fcc).
Chemical potential of component in phase(s). Example: mu(Cu@fcc)
Partial Gibbs energy of component in phase(s). 

Example: pmG(Cu@fcc).
Partial enthalpy of component in phase(s).   Example: pmH(Cu@fcc).
Partial entropy of component in phase(s).    Example: pmS(Cu@fcc).
Partial heat capacity of component in phase(s). 

Example: pmCp(Cu@fcc).

pmG(@:)
a(*@*:phase)

mu(*@*:phase)

pmG(*@*:phase)

pmH(*@*:phase)

pmS(*@*:phase)

pmCp(*@*:phase)

Activity of component in phase(s) with reference state. 
Example: a(Cu@fcc:liquid).

Chemical potential of component(s) in phase(s) with reference state. 
Example: mu(Cu@liquid:fcc).

Partial Gibbs energy of component(s) in phase(s) with reference state. 
Example: pmG(Cu@liquid:liquid).

Partial enthalpy of component(s) in phase(s) with reference state. 
Example: pmH(Cu@liquid:liquid).

Partial entropy of component(s) in phase(s) with reference state. 
Example: pmS(Cu@liquid:liquid).

Partial heat capacity of component(s) in phase(s) with reference state. 
Example: pmCp(Cu@liquid:liquid).

Vm(@)
Vm(*)
density(*)
MW(*)
surfaceTension(*)
viscosity(*)

molar volume of phase(s)
density of phase(s)
Molecular weight of a phase(s)
Surface tension of phase
Viscosity of liquid phase

Database Info.
Comps.

現在選択中の元素名

Phases
現在選択中の相名
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12.3  Save Table

画面表示中のテーブル値をファイルに保存できます。 テーブル定義を保存するのではなく、

テーブルの中身（数値）を保存します。

ファイルの１行目には変数名が書き込まれます。 列はタブで区切られます。

画面表示中の値を

コピーできます。

メニュー Edit の
Select All
Copy
を利用できます。

WORD や EXCEL に
その値（数値表）を貼り付け

ることが出来ます。

12.4  Excel 

テーブル値を直接 Excel に貼り付けます。
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12.5  Create Graph

画面表示されている数値テーブルに関し、２つ以上の列を選択することによりその図を表示さ

せることが出来ます。

最も左側に選択した列がＸ軸となります。 右側に選択した列がＹ軸となります。

列を指定するにはタイトル行をクリックします。２列目を指定する際には Ctrl キーを押しなが

らタイトル行をクリックします。

そしてメニュー Table   Create Graph を選択します。

  

テーブルから

作成した図
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12.6  Import

この機能を利用してあらかじめ用意しておいたデータ（例えば実験数値）を Pandat に取り込

むことができます。データはアスキーファイル（テキストファイル、*.txt もしくは *.dat）とし

て用意します。データの１行目は「列の名前」にする必要があります。

注意：「列の名前」は重複させないで下さい。同じ名前を使わないで下さい。

データの列は空白文字もしくはタブでセパレートします。

メモ帖などを用いて

まずデータファイルを作ります。

計算後、Import を実行します。

Pandat にデータを取り込む

ことが出来ます。

このデータファイル名がテーブル名となり、

図を作成する際に Available Tables 項にて

選択できます。ファイルの１行目に定義した

「列の名前」一覧が表示されます。

図のＸ変数とＹ変数を選択出来るようになり

ます。
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13．1 グラフ機能 グラフオプション

計算結果の図をカスタマイズできます。

Axes 画面

１．軸値の範囲を変更する。 ２．三角状態図表示を指示する。

３．グラフのタイトルを入力できます。（日本語入力不可）

   図タイトルのサイズを変更できます。

４．Ｙ軸とＸ軸のタイトルを変更できます。（日本語入力不可）

   軸タイトルのサイズを変更できます。

  

  ５．軸値のサイズを変更できます。

   推奨値： 160
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Options 画面

①このラインを

選択してから

  ②それぞれの線の色、線幅を

  変更できます。

タイライン（共役線）の線数 Plot Style を symbol にすると

計算点上にシンボルマークを

表示できます。
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Plot Setup 画面

Ｘ軸とＹ軸の変数を変更できます。

通常は Default Table が自動的

に作られ、このテーブルを用い

てグラフ表示されます。

テーブルに含まれる変数一覧が表示

されます。どの変数をＸ軸にするか

Ｙ軸にするか選択できます。

既存の設定行を選び Replace 
ボタンをクリックすると

表示する変数を変更できます。

表示したい変数がテーブル Default Table に存在しない場合、

新規にテーブルを作成し、表示したい変数をそのテーブル中に定義する必要があります。

モル比率（mol fraction, x）を重量比率(mass fraction, w) に変えたい場合やその逆の場合、

新規にテーブルを作成し、表示したい変数をそのテーブル中に定義する必要があります。

タイラインの表示

右側の Special Plot Set
から Tie-Lines 
をプルダウン選択し、

Add ボタンをクリックします。

２行目が表示されたことを確認し

適用ボタンを

クリックします。
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13．2 グラフ機能 ラベルモード

２元系状態図、多元系縦断面図、多元系等温断面図、多元系液相面図において領域のラベルを

付けることができます。 ラベルとは平衡相の名前です。この平衡相の名前はデータベースに記

述されているものが表示されますが、例えば、BCC を α にテキスト変更できます。

   図上を一度クリックします。次に、

   アイコンを１回クリックするとラベルモードがオンになります。もう１回クリックすると

オフに戻ります。 もしくはメニュー「 Graph 」→「 Label Mode 」を選択するとラベルモー

ドがオンになり、もう一度選択するとオフになります。

ラベルモードをオンにすると、マウス形状が＋印になります。

+

   マウスの位置座標値が

ステータスバーに表示されます。

② 知りたい位置にてマウスを一度左クリックします。
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② マウスの位置にて１点平衡計算をした後に、Edit Text 画面が表示されます。

   Edit Text 画面には計算結果が表示され、この画面でラベルの文字、文字サイズ、表示角

度、フォント種類を指定できます。ＯＫボタンをクリックすると、状態図上にラベルが表

示されます。ラベルは何個でも表示できます。

③ ラベルの文字を変更したい場合や、ラベルの位置を変更したい場合や、ラベルを削除した

い場合、    ポインターを選択後、そのラベルテキスト上をクリックします。

ラベルが赤枠で囲まれます。ラベルを移動できます。

   ラベルの赤枠上で右クリックすると、

ラベルのコピー、削除、変更ができます。
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13．3 グラフ機能 ズームモード

計算結果の図を拡大表示できます。

数値を入力する方法は、13.1 節にてズーム可能です。 数値ではなく、マウス操作だけでもズ

ームできます。拡大表示は四角形状範囲で指定します。拡大表示したい領域の左上を先ずクリッ

クし、クリックしたまま領域の右下までマウスを動かし、マウスボタンを離します。この操作に

よりズームインします。

Display Full Range (Zoom-out)     を選択することにより、拡大表示から全体表示に

戻ります。                 
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13．4 グラフ機能 グラフコピー

計算結果は端末画面上に表示されます。 この計算結果グラフ・イメージを WMF
形式でクリップボードにコピーすることができます。

Microsoft-Word や PowerPoint に貼り付けるためには、WMF 形式をお勧めします。

メニュー → Graph  → Copy WMF Format

形式を選択して貼り付け

  Windows メタファイル

  形式で貼り付ける

他の方法：

Windows のポストスクリプト・プリンター・ドライバーを経由させ、印刷イメージをファイル

に保存します。 「File」→「Print」→ ポストスクリプト・プリンターを選択し、「ファイルへ

出力」をチェックします→「ＯＫ」を選択します。 ファイル名を指定し、ポストスクリプト

ファイルを作成します。

このファイルをイラストレータ等の他ソフトウェアで読み込みます。
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13．5 グラフ機能 グラフの保存

お勧め
図を表示させ

   メニュー Graph から「Copy High Resolution WMF Format」を選択します。
   その後、PowerPoint 等にてペーストできます。

       [ 形式を選択して貼り付け、Windows メタファイル ]

その他  
   図を表示させ、

   メニュー Graph から「Save Graph」を選択します。

   ファイルの種類を選択し、ファイルに保存できます。
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１４． お勧めの操作方法

14．1 Pandat 8.2 を起動したら、

先ず単位を決めましょう。

   計算状態図をイメージし、

   温度はケルビンか℃か、

   濃度は mol か mass か、

   選択して OK ボタンを

   クリックします。

選択したオプションにより、計算指示画面の単位が変わります。

モルの場合  X(元素名) 重量の場合  W(元素名)

  

             Nb-Si-Ti ３元系 500℃
             等温断面図の計算結果

             （モル比率単位）
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単位の他に、パラメータ・タグにて Level 2 にしておくことをお勧めします。

最後に、スキャンライン・タグにて 1 ラインの刻み数を 100 にしておくことをお勧めします。

グラフの表示フォントサイズなどの情報を保存できます。
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14．2 境界線を青色にする方法  

   アイコン    もしくは、メニューから Graph → Configure を選択します。

  Graph Options 画面にて、Line Color を Light Blue にします。

  適用ボタンをクリックし、

OK ボタンをクリックします。

14．3 軸の単位をモル比率から重量比率に変える方法   x → w  

   単位設定を変えて再度計算し直すことも出来ますが、ここでは一度計算した結果を利用

   することにします。

   テーブルを作り、作成したテーブルを用いて新しく図を表示させる手順になります。

  先ず、画面左側の Tables → Default Table を
  選択します。 選択することにより、数値表が

  画面上に表示され、Table メニューが

  使用できるようになります。
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Table → Create Edit Table を選択します。

   まず温度 T[C]を選択します。

   作業領域に変数 T[C] が記録されます。

   次に、重量濃度 W(*) を選択します。

   作業領域が T[C],w(*) となります。

Table operations: 欄の New ボタンをクリック

すると水色のテーブル行が新規に追加されます。

次に Replace ボタンをクリックすると、作業領域

に記録した変数名が Fields 欄にペーストされます。

   

   

  

   

OK ボタンをクリックすると、

テーブル名 Table2 が自動的に

付けられ、その数値が表示されます。

グラフ表示させる

２列を Ctrl キーを

利用して選びます。
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   Table → Create Graph を選択します。

      ボタンもしくは Graph → Configure
  を選択し、表示させる軸変数を決めます。

  横軸を Ti、縦軸を Nb にしましょう。

  

  Available Tables から Table1 を選択します。

  W(Ti) を選択し、中央の <-> X ボタンをクリック

  します。

  W(Nb) を選択し、中央の <-> Y ボタンをクリック

  します。

  

  表示中の行を選択し、

  Replace ボタンをクリックします。

X 軸が w(Ti) 変数に、

Y 軸が w(Nb) 変数にセットできました。
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  OK ボタンをクリックすると

  X 軸が mass fraction of Ti
  Y 軸が mass fraction of Nb の
  図が得られます。

  境界線を青色に変えて、

  Gibbs Triangle 表示に変えると

  右図が得られます。

  以上で

  Nb-Si-Ti ３元系 500℃の

  重量比率による

  等温断面図が得られます。
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14．4 計算状態図上に印を付ける方法

  テキストファイルに数値を

入力します。

第１行目は列名とします。

タブで列を揃えます。

２列で１組とします。

右の例では３組あります。

数値は Ti と Nb の濃度

(mass fraction) を意味します。

  計算状態図を表示後に

画面左側の Tables を
クリックし、その後、図上

を再度クリックします。

Table → Import メニュー

が利用可能となります。

  

  テーブル数値表を読み込む

ために、ファイルを選択しま

す。

  「開く」ボタンをクリック

すると、Tables に追加されます。
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  画面左側の

Calculated Results
    Section Calculation
      Graphs
        Default Graph 
  を選択すると、先ほどの

計算結果図が表示されます。

  画面上を一度クリックした後、

Graph → Configure メニュー

Plot Setup を選択します。

  Available Tables から

自作のファイル（テーブル）を選択し、

第１組目として、

wti1 列を選び <-> X  ボタンをクリックし、

  wnb1 列を選び <-> Y  ボタンをクリックします。

そして Add ボタンをクリックします。

続けて第２組目を追加します。

wti2 列を選び <-> X  ボタンをクリックし、

wnb2 列を選び <-> Y  ボタンをクリックします。

そして Add ボタンをクリックします。

続けて第３組目を追加します。

wti3 列を選び <-> X  ボタンをクリックし、

wnb3 列を選び <-> Y  ボタンをクリックします。

そして Add ボタンをクリックします。

  OK ボタンをクリックすると

計算状態図上に、

１組目の４個のデータが青色の■印で、

２組目の２個のデータが赤色の▼印で、

３組目の４個のデータが桃色の◆印で、

表示されます。
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  印の色や大きさは

  Graph → Configure
  Graph Options 画面にて指定（変更）できます。

  凡例は

Graph → Legend により表示できます。

  図をワードファイルに貼り付ける場合、

Graph → “Copy high resolution WMF format”
を選択します。
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14．5 画面表示されているテーブル値をコピーする方法

（例： Nb-Si-Ti ３元系

    500℃の等温断面図を計算後）

計算後の Tables の Default Table 
を表示させます。

コピーしたい部分を選択します。

Shift キーを利用します。

表全部の場合、先ず左端しのタイトル

部分（灰色の T[C]）をクリックし、

Shift キーを押しながら、右端しのタイトル

部分をクリックします。

コピー操作は

Cntl + “C”
です。

表計算ソフト上に数値を

ペースト（貼り付け）出来ます。

  もしくはメニュー Edit の
  Select All

Copy を利用できます。

  そして

メニュー Table の
Export to Excel を実行します。
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14．6  正三角形の図を表示させる方法

   正三角形を表示させるオプションはありません。

   手動で形を整えます。

１） Windows 枠の右下を Windows 枠の右下を

    左（もしくは下）に移動させると 右（もしくは上）に移動させると

    図全体が横に縮小します。 図全体が横に拡大します。

   （これは Windows の機能） （これは Windows の機能）

２） Pandat 内の領域バーを Pandat 内の領域バーを

    右に移動させると 左に移動させると

    図全体が横に縮小します。 図全体が横に拡大します。
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３）お勧めの操作

   Pandat をフルスクリーン（最大化）表示させます。

   縦のサイズを固定することになります、

   Pandat 内の領域バーを左右に移動させて、図が正三角形になる位置を決めます。

   アイコン・メニューのどの場所か覚えます。

   次回からはこの場所に領域バーを移動させます。
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14．7 相の重量分率値の表示について

14-7-1 単位の確認

    合金組成値の入力単位を

    Weight とします。

（勿論、入力単位を Mole にして

  計算を行い、計算結果値を

  Weight で表示することも

  できます。）

    入力画面の単位が

    w[  ]
    と表示されます。

14-7-2 ライン計算の例

  合金組成値を固定し、温度を

  変えた場合の平衡相について

  計算します。

  

  80mass%Fe-15Cr-5Ni
  温度 500℃から 1500℃まで

  の平衡相のモル分率が

  縦軸に表示されます。
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  左側の窓の Tables 欄を

  クリックすると、表形式の

  数値表が表示されます。

  各列の意味は先頭行を見て

  判断できます。ここで

  f(相名)は相モル分率です。

14-7-3 テーブルの編集

  重量比率は内部で既に計算され

  ています。画面上に表示されて

  いないだけです。そこで各種情報

  を表示させるためにテーブル機能

  を利用します。

  メニューから Table Crate&Edit を
  を選択します。右画面が表示されます。

              Edit box

  画面から変数名を選択すると、その名前

  が Edit box 欄に追加されます。

  変数名をタイプ入力する手間が省けます。

  間違った場合は、テキスト行ですから

  通常のテキスト削除で消せます。
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  T の部分をクリックし、プルダウンから

  T[C] を選択します。

  すると、中央の Edit box に追加されます。

  W の部分をクリックし、プルダウンから

  W%(*) を選択します。

  すると、中央の Edit box に追加されます。

  f(*) の部分をクリックし、プルダウンから

  phaseName を選択し、

  再度 f(*) の部分をクリックし、

  fw(*) を選択します。

  w(*)の部分をクリックし、プルダウンから

  w%(*@*) を選択します。

  Edit box に５個の変数を

  用意できました。

  赤丸にある New ボタン

  をクリックするとテーブル

  が新規に作られます。

  緑丸にある Replace ボタン

をクリックすると、

Edit box の値が

Fields 欄にコピーされます。
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OK ボタンをクリックすると Table1 の数値表が表示されます。

  

  fw(BCC_A2) と fw(FCC_A1) と fw(Liquid) 欄が相の重量分率値です。

  

  

  

  

  

  

  

  

  

                           BCC 相中の Cr 重量％ Ni 重量％

                  Bcc 相の重量分率値

         温度（℃）
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14-7-4 テーブルの応用利用として

    横軸を温度、縦軸に BCC 相中の構成元素重量％の図を描くことができます。

    

14-7-5 １点計算の場合

  合金組成値と温度を指示

  する場合は、テーブル機

  能を利用しなくても、相

  中の構成元素の重量比率

  値は表示されます。

  一方、

  相分率はモル分率だけが

  表示されますので、テーブル

  機能を利用して重量分率値

  を取り出すことになります。
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14-7-6 用意されている変数名以外の値が必要な場合

    エクセル等を利用します。

  Pandat で平衡計算した結果を画面上に Tables として表示させます。

  メニュー Table  Excel を選択すると

  自動的にエクセルが起動され

  Pandat 画面上の数値表が

  コピーされ、エクセルの数

  値表に書かれます。

  例えば

  Cu-Ni-Si ３元系で 900℃温度固定、2mass%Ni 濃度固定で Si 濃度を 0 から 1mass%変化

  させた場合を考えます。（ライン計算）

  0.468mass%Si においては FCC 相とγNi5Si2 相の２相が平衡です。

  計算結果から fw(FCC)=0.995774, w(Ni@FCC)=0.016523
        fw(Ni5Si2)=0.004226, w(Ni@Ni5Si2)=0.839342

    系全体で 2%の Ni が保存されているかどうか、エクセル上であれば簡単な四則演算がすぐ

  にできるので確認しやすいです。
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14．8 Pandat における準安定相の取り扱い方法

14-8-1 Fe-C 二元系におけるグラファイト相（C）とセメンタイト相（Fe3C）の関係の場合

   Pandat は最安定相を計算します。したがって、計算対象とする相の中に安定なグラファ

イト相が含まれていれば、必ずグラファイト相が優先されます。もしセメンタイト相を状態図上

に出したい場合は、グラファイト相を計算対象から除外します。

Graphite 基準の場合：

熱力学データベースファイルに含まれる全ての相を計算対象にします。

Graphite 相が安定（平衡）になるため、他の相を気にしなくてもよい。

計算指示画面では元素 C の範囲を

0 から 100%とします。

計算指示画面ではアルファベット順に

元素が並びます。

計算結果

横軸を wt%( C ) とし、

範囲を 0 から 10wt%C とする。
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Cementite 基準の場合：

熱力学データベースファイルには Diamond 相などがあるため、計算対象とする相を

Liquid, Fcc, Bcc, Cementite の４個にすることをお勧めします。

「Select Phases」ボタンをクリックします。

選択された相の背景色は青色です。

reject された相の背景色は白色です。

先ず「 Sel/Clr all」ボタンをクリックし全て reject します。

Liquid, Fcc, Bcc, Cementite の４個をクリックします。

OK ボタンをクリックし

戻ります。

計算結果

横軸を wt%( C ) とし、

範囲を 0 から 10wt%C とする。
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14-8-2  典型的な準安定相の計算

（Cu-Zn の例で画面説明します）

  状態図を計算する指示画面にて

  Select Phases ボタンを選択する。

  Phase Selection 画面が出る。

最初は全ての相が計算対象である。

背景色が青色である。

例えば FCC 相を計算から除外する

場合は FCC の行をクリックする。

背景色が白色になる。

この状態でＯＫボタンをクリック

し、右上の画面に戻る。

状態図計算を実施すると、

FCC 相を除外した計算

となる。この結果

準安定相が現れる。

再度計算対象に戻したいときはもう一度 FCC の行をクリックする（背景色が青色になる）。



MDT

99

T
[C

]
w%(ZN)

0

100

200

300

400

500

600

700

800

900

1000

1100

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

w%(ZN)
T[

C
]

CU ZN

FCC BCC

BCC

A
G

C
U

Z
N

_
E

P
S

HCP

LIQUID

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

100

200

300

400

500

600

700

800

900

1000

1100

T
[C

]

w%(ZN)

0

100

200

300

400

500

600

700

800

900

1000

1100

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

w%(ZN)

T[
C

]

CU ZN

LIQUID

FCC

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

100

200

300

400

500

600

700

800

900

1000

1100

Cu-Zn 二元系状態図を右に示す。

    計算対象を２個に絞る。「Sel/Clr All」ボタンをクリックし全ての相を計算対象から除外

する。その後、例えば、Liquid 相と FCC 相をクリックし計算対象とする。（計算対象となる行の

背景色は青色）

                  計算結果

  グラフの座標値を知るには、

画面左側の Default Table をクリックする。

座標値が表形式で表示される。
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例えば、Liquid 相と BCC 相のみを計算対象とした場合の計算結果を次に示す。

Cu-Zn 二元系状態図に重ね合わせた結果を次に示す。



MDT

101

T
[C

]

w%(CU)

0

100

200

300

400

500

600

700

800

900

1000

1100

1200

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

w%(CU)

T[
C

]

AG CU

Liquid

Fcc

Fcc

Fcc + Fcc

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

100

200

300

400

500

600

700

800

900

1000

1100

1200

T
[C

]

w%(CU)

0

100

200

300

400

500

600

700

800

900

1000

1100

1200

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

w%(CU)

T[
C

]

AG CU

Fcc Fcc

Fcc + Fcc

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

100

200

300

400

500

600

700

800

900

1000

1100

1200

T
 (
C

)

w% Cu

0

100

200

300

400

500

600

700

800

900

1000

1100

1200

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

w% Cu

T 
(C

)

AG CU

Liquid

Fcc

Fcc

Fcc + Fcc

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

100
200
300
400
500
600
700
800
900

1000
1100
1200

14-8-3 二相分離が生じる系

   ここでは Ag-Cu 二元系状態図を計算する。計算結果を次に示す。

平衡相は Liquid 相と Fcc 相のみである。

典型的な共晶型である。

Fcc 相のみを計算対象とすると

を得る。二元系状態図に重ね合わせた結果を次に示す。二相分離のピーク温度が融点よりも高い

ために二相分離の存在を気付きにくい。 Ag リッチ側の固溶限も Cu リッチ側の固溶限も二相分

離線と関係する。
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14-9   バージョン 8 では英文 example-book が用意されました。

    スタート プログラム

    内容：

2.1 T-X PHASE DIAGRAM OF A BINARY SYSTEM.
2.2 Isothermal, Isoplethal Sections AND LIQUIDUS PROJECTION OF A TERNARY SYSTEM
2.3 Two-Dimensional Section of Liquidus SURFACE in a Multi-component (N≥4) SYSTEM
2.4 THERMODYNAMIC PROPERTIES...
2.5 PHASE PROPERTIES....
2.6 SPECIAL PROPERTIES...........
2.7 Solidification path AND heat evolution simulation using the SCHEIL and Lever-rule model
2.8 PHASE DIAGRAM OF A SYSTEM INVOLVING GAS SPECIES...
2.9 PARA-EQUILIBRIUM........
2.10 APPLICATION OF BATCH CALCULATION...
2.11 MERGE PLOTS BY TABLE AND GRAPH FUNCTIONS.....
2.12 THERMOPHYSICAL AND KINETIC PROPERTIES.......
3. PANOPTIMIZER EXAMPLES....
3.1 ROUGH SEARCH....
3.2 NORMAL OPTIMIZATION....
4. PANPRECIPITATION EXAMPLES.....
4.1 PRECIPITATION SIMULATION WITH THE FAST-ACTING MODEL......
4.2 PRECIPITATION SIMULATION WITH THE KWN MODEL...
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15． データベースの例

  公表されている文献から TDB 形式のファイルを作ることで、平衡計算に利用できます。

  NbSiTi.tdb ファイルの例

Element /-          ELECTRON_GAS         0         0         0 !

Element Nb                 BCC_A2    92.906      5220     36.27 !

Element Si              DIAMOND_A4    28.085    3217.5     18.82 !

Element Ti                  HCP_A3     47.88      4810    30.648 !

Element VA                VACUUM         0         0         0 !

Function GHSERNB 298.15  -8519.35+142.045*T-26.4711*T*ln(T)+0.000203475*T**2

                   -3.5012e-007*T**3+93399*T**(-1); 2750 Y

                   -37669.3+271.721*T-41.77*T*ln(T)+1.52824e+032*T**(-9); 6000 N !

Function GHSERSI 298.15  -8162.61+137.227*T-22.8318*T*ln(T)-0.0019129*T**2

-3.552e-009*T**3+176667*T**(-1); 1687 Y

                  -9457.64+167.272*T-27.196*T*ln(T)-4.20369e+030*T**(-9); 3600 N !

Function GHSERTI 298.15  -8059.92+133.687*T-23.9933*T*ln(T)-0.00477798*T**2

+1.06716e-007*T**3+72636*T**(-1); 900 Y

                   …

Function GSIBCC    298.15  47000-22.5*T+GHSERSI; 6000 N !

Function GHEXTNB 298.15  -8519.35+142.045*T-26.4711*T*ln(T)+0.000203475*T**2

-3.5012e-007*T**3+93399*T**(-1); 6000 N !

Type_Definition % SEQ *!

Type_Definition ( GES A_P_D BCC_A2 Magnetic -1  0.4!

Type_Definition * GES A_P_D FCC_A1 Magnetic -3  0.28!

Type_Definition ) GES A_P_D HCP_A3 Magnetic -3  0.28!

Phase Liquid % 1 1 !

Constituent Liquid :Nb,Si,Ti:!

Parameter G(Liquid,Nb;0)  298.15  29781.6-10.8164*T+GHSERNB-3.06098e-023*T**7; 2750 Y

                      -7499.4+260.756*T-41.77*T*ln(T); 6000 N !

Parameter G(Liquid,Si;0)  298.15  50696.4-30.0994*T+2.09307e-021*T**7+GHSERSI; 1687 Y

                      49828.2-29.5591*T+4.20369e+030*T**(-9)+GHSERSI; 3600 N !

Parameter G(Liquid,Ti;0)  298.15  4134.49+126.706*T-23.9933*T*ln(T)-0.00477798*T**2

+1.06716e-007*T**3+72636*T**(-1); 900 Y

                      …

Parameter G(Liquid,Nb,Si;0)  298.15  -198883; 6000 N !

Parameter G(Liquid,Nb,Si;1)  298.15  -18340.5; 6000 N !

Parameter G(Liquid,Nb,Si;2)  298.15  47235.4; 6000 N !

Parameter G(Liquid,Si,Ti;0)  298.15  -236700+15.8192*T; 6000 N !

Parameter G(Liquid,Si,Ti;1)  298.15  61500.6-4.92006*T; 6000 N !

Parameter G(Liquid,Si,Ti;2)  298.15  71711.8-5.73696*T; 6000 N !

Parameter G(Liquid,Si,Ti;3)  298.15  -48695+3.8956*T; 6000 N !

Parameter G(Liquid,Nb,Si,Ti;0)  298.15  129990; 6000 N !

Parameter G(Liquid,Nb,Si,Ti;1)  298.15  -413123; 6000 N !

Parameter G(Liquid,Nb,Si,Ti;2)  298.15  129990; 6000 N !

Phase BCC_A2 %( 1 1 !

Constituent BCC_A2 :Nb,Si,Ti:!

           ...
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熱力学データベース作成例      hashiABC.tdb

$ 先頭のドル印はコメント行です。
$
$ このファイルは自由エネルギー及び
$ 相互作用パラメータ値を定義します。
$                   株式会社 材料設計技術研究所
$                                      平成１７年１０月１２日作成
$
$ ３つの元素を定義します。仮想の元素です。
$ リチャードの法則を適用し融点を決めます。
$ Tm(A)= 600C   ,  (600+273.15)*8.314= 7259
$ Tm(B)=1000C  , (1000+273.15)*8.314=10585
$ Tm(C)= 800C   ,  (800+273.15)*8.314= 8922
$
$ 固相の状態を基準にします。
$ ２つの相を定義します。
$ LIQUID 相と SOLID 相です。
$
$ A-B ２元系は液相２相分離型
$ A-C ２元系は全率固溶型
$ B-C ２元系は共晶型
$
Type_Definition % SEQ * !

Element A  SOLID   10  1  1!
Element B  SOLID   20  2  2!
Element C  SOLID   30  3  3!

Phase LIQUID  %  1  1.0  !
Constituent LIQUID :A, B, C: !

Parameter G(LIQUID,A;0)     298.15   7259-8.314*T;    6000 N!
Parameter G(LIQUID,B;0)     298.15   10585-8.314*T;   6000 N!
Parameter G(LIQUID,C;0)     298.15   8922-8.314*T;    6000 N!
$
Parameter G(LIQUID,A,B;0)   298.15   +30000;          6000 N!
Parameter G(LIQUID,A,C;0)   298.15   +0;              6000 N!
Parameter G(LIQUID,B,C;0)   298.15   -10000;          6000 N!
Parameter G(LIQUID,A,B,C;0) 298.15   +0;              6000 N!
$

Phase SOLID   %   1  1.0  !
Constituent SOLID  :A,B,C :  !

Parameter G(SOLID,A;0)     298.15       0;      6000 N!
Parameter G(SOLID,B;0)     298.15       0;      6000 N!
Parameter G(SOLID,C;0)     298.15       0;      6000 N!
$
Parameter G(SOLID,A,B;0)   298.15  +30000;      6000 N!
Parameter G(SOLID,A,C;0)   298.15  +0;          6000 N!
Parameter G(SOLID,B,C;0)   298.15  +15000;      6000 N!
Parameter G(SOLID,A,B,C;0) 298.15  +0;          6000 N!
$
$end MDT
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合金液相の表面張力と粘性を計算させるためには、データベース・ファイルに４種類の定義が

必要となります。ここでは純金属元素の物理データを定義します。合金の計算には熱力学相互作

用パラメータが利用されます。計算式に関しては文献を参照ください。

合金の Density は Volume fraction から計算されます。

  ライン計算にて、合金液相の表面張力と粘性が計算されます。計算値はテーブル機能を利用し

て取り出します。

必要とされる定義の例 Volume fraction

             Parameter  Vm (Liquid, Al; 0)  298.15   
                      9.718565E-06 +1.695E-09*T;  3000  N  !

必要とされる定義の例 Surface Tension

              Parameter  SurfaceTension (Liquid, Al; 0)  298.15  
                      1.24055-3.5e-4*T;  3000  N  !

必要とされる定義の例 計算で用いる関数 β

              Parameter  beta (Liquid, Al; 0)  298.15   0.83;  3000  N  !

必要とされる定義の例 Viscosity

              Parameter  ActivationEnergy (Liquid, Al; 0)  298.15  
                      15051+13.519*T;  3000  N  !

表面張力の単位： N/m

粘性の単位：   Ns/(m2)

Reference
[1932But] J.A.V. Butler : Proc. Roy. Soc., A135(1932), 348.
[1994Tan] T. Tanaka and I. Iida : Steel Research, 65(1994),21-28.
[1994See] S. Seetharaman and D. Sichen : Metall. Mater. Trans. B, 25B(1994), 589-595.
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Append Database

熱力学データベース（*.TDB もしくは *.PDB）を Load（読み込み）した後でのみ、この

Append Database 機能が使えるようになります。  TDB フォーマットのファイルを Append
（付加）することができます。  ＰＣメモリー上でデータを付加し計算に用います。元の熱力学

データベースファイルを書き換えることはありません。

新しい相を付加できます。相互作用パラメータ値を付加・変更することができます。

新しく元素を付加（登録）することはできません。

実行例

まず Ag-Cu ２元系状態図を計算します。

Append ファイルを準備します。メモ帳を利用して下記テキストファイルを作る。

ファイル名を agcu_append1.tdb とします。

$ change  G0, or  interaction parameter values.

PARAMETER G(Liquid,AG,CU;0)  298.15  +30000;             6000  N  ! $ MDT
PARAMETER G(Liquid,AG,CU;1)  298.15  0;                  6000  N  ! $ MDT
PARAMETER G(Liquid,AG,CU;2)  298.15  0;                  6000  N  ! $ MDT

  $
PARAMETER G(Fcc,AG,CU;0)    298.15  +30000;             6000  N  ! $ MDT
PARAMETER G(Fcc,AG,CU;1)    298.15  0;                  6000  N  ! $ MDT

  $

メニュー → Database → Append Database を選択します。
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作成した agcu_append1.tdb ファイルを開きます。

元素選択画面が表示されます。

Ag と Cu を選択し、

  OK ボタンをクリックします。

警告表示が表示されますが

そのまま２元系状態図計算

に進みます。

Ag-Cu ２元系状態図を

計算します。
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Append 後の計算結果

このように相互作用パラメータ値を上書きすることにより、典型的な状態図を得ることができ

ます。この計算結果は Ag-Cu ２元系に関する架空の相互作用パラメータですが、このように

公表論文の相互作用パラメータ値を試したい時や相互作用パラメータ値（式）を評価したい場合

に Append Database 機能を使います。

相を追加する例

ファイル名を agcu_append2.tdb とします。 なお、この AGCU 相は架空の相です。

$ add the new phase.

PHASE AGCU  %  2  0.4  0.6   !
   CONSTITUENT AGCU  :AG:CU:  !
  PARAMETER G(AGCU,AG:CU;0)    298.15  

-60000+50*T+0.4*GHSERAG+0.6*GHSERCU;   6000 N !
  $
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16． メニュー一覧

File Edit View Database
New
Open Text
Save
Save As
New Workspace
Open Workspace
Close Workspace
Save Workspace
Save Workspace As
Print
Print Preview
Print Setup
Exit

Font
Undo
Select All
Find
Find Next
Replace
Comment Block
Uncomment Block
Change Case
Cut
Copy
Paste
Delete

Toolbar
Status Bar

Load Database
Append Database
Save and Refresh
Select Components
Save Subsystem to File
Load Materials System

Batch Calculation Table
Import & Run
Export All
Export Batch

Options
Point     (0D)
Line      (1D)
Section   (2D)
Liquidus 
Solidification Simulation

Import Table
Create & Edit Table
Save Selected Table
Export to Excel
Create Graph

Graph Window Help PanOptimizer
Configure Graph
Save Graph
Copy WMF Format
Select
Zoom Mode
Display Full Range
Legend
Label Mode
Text
Line
Arrow
Save As Default

Expand Nodes
Collapse Nodes
Selected Nodes

Cascade
Tile
Arrange Icons
Split
Pandat 1,2,…

Pandat Help 
Example Book
Dongle Infomation
About Pandat …

Rough Search
Optimiz Control Panel
View Optimization
         Parameters
Create
Load Experimental file
Append
Open Optimiz Results
Save
Miedma-model
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17． 平衡計算モデル

状態図計算は自由エネルギーを用いた正則溶体モデル、副格子モデルを使用しています。

associate モデル、ionic liquid モデルを計算できます。

多元系状態図計算ソフトウェア Pandat
引用リファレンス

  "The PANDAT Software Package and its Applications"

  S.-L. Chen, S. Daniel, F. Zhang, Y.A. Chang, X.-Y. Yan, F.-Y.Xie, R. Schmid-Fetzer and W.A. Oates:

  CALPHAD 26 (2002) pp175-188.

その他の発表論文

"On A New Strategy For Phase Diagram Calculation"

   S.-L. Chen, K.-C. Chou and Y.A. Chang: CALPHAD 17 (1993) pp237-250, pp287-302.

"Summary of the proceedings of the CALPHAD XXVII meeting : May 1998 Beijing, China"

   (S. Chen, F. Zhang, W. Oates, K-C. Chou and Y.A. Chang: "PANDA", pp275-276), 

CALPHAD 23 (1999) pp265-303

"On The Calculation of Multicomponent Stable Phase Diagrams"

   S.-L. Chen, S. Daniel, F. Zhang, Y.A. Chang, W.A. Oates and R. Schmid-Fetzer: 

J. Phase Equilibria 22 (2001) pp373-378.

"Phase diagram calculation: past, present and future"

   Y.A. Chang, S. Chen, F. Zhang, X. Yan, F. Xie, R. Schmid-Fetzer and W.A. Oates: 

Prog. Mater. Sci. 49 (2004) pp313-345.
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18． バッチファイルＰＢＦの例

//////////////////////////////////////
//    Pandat Batch File Example          //
//                                         //
//  Copyright 2007 CompuTherm LLC    //       example.pbf
//                                        //
//        September 08, 2007            //
//////////////////////////////////////

// Refer Pandat 7.0 manual on the batch command keywords for detail
// Any line beginning with "//" is a comment line and will be ignored
// General format: [keyword] {value list}
// All keywords are case insensitive
// [Begin], [begin], [BEGIN], etc are all equivalent

// [DATABASE] define a database file with extension name as "tdb" or "pdb"
// [DATABASE] is usually put at the beginning of the batch file.
// It can be anywhere in a batch file, but at least before the first [end].
// Different calculations may use different databases.
// A calculation uses the most recently defined database.
[DATABASE] {"NbSiTi.tdb"}

// Desine a point calculation １点計算

// [begin]{title} starts a calculation
// The title will be shown on the explorer window in PANDAT workspace
[begin] {Nb-Si point}

// Define a calcualtion type
[CalculationType] {point}

// select subsystem components
[COMPONENT] {Nb Si}

// define the condition of the point to be calculated
[POINT] {T = 1000, x(Nb) = 0.2, x(Si) = 0.8}

        //      Other example points:
        //      Set units: 
        //      Temperature: use C or K(default) 
        //      Composition: use x, x%, w (or wt), w% (or wt%)
        // [POINT] {T = 1000c, x%(Nb) = 30,   x%(Si) = 70}
        // [POINT] {T = 1000C, w(Nb) = 0.2,   w(Si)  = 0.8}
        // [POINT] {T = 1000K, w%(Nb) = 20,  w%(Si) = 80}
        // [POINT] {T = 1000K, wt(Nb) = 0.23, wt(Si) = 0.77}

        //      If composition is not defined for all components,
        //      the balance will be equally distributed to the remaining components:
        //      [POINT] {T = 1000c, x(Nb) = 0.24}
        //      in this case, x(Si) = 0.76
// end of the definition of calculation
[end]

// Define a line calculation with output files ライン計算

[begin] {Nb-Si-Ti line}
// line calculation type
[CalculationType] {line}

// select components
[COMPONENT] {Nb Si Ti}
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// set two endpoints of the line
[POINT] {T = 1000C, x(Nb) = 0.2, x(Si) = 0}
[POINT] {T = 1000C, x(Nb) = 0.2, x(Si) = 0.8}

// set number of calculation steps
[steps] {80}

// This line is Optional.
// Set output file for this calculation
[output] {FileName = "line_1.dat", format = "T, x(Nb), x(Si), mu(Nb), f(Liquid)"}
// FileName and format are required. In format, fields are separated by ","
[output] {FileName = "line_2.dat", format = "T, x(Nb), x(Si), mu(Nb), f(*)"}
// x(component) means overall mole fraction
// f(*) means phase fractions of all related phases
// Separator in output file = TAB
[output] {FileName = "line_3.dat", format = "T, phaseName, x(Nb), x(Si), mu(Nb), 

act(*@*:liquid)"}
// phaseName: names of phases in the system in equilibrium
// act(*@*:liquid) outputs activities of all components in any phase in 
// equilibrium, with liquid as reference
// act(componentNane@phaseName:referencePhaseName) is also acceptable

[end]

// Define a line calculation with liquid phase suspended 液相を除外した場合のライン計算

[begin] {Nb-Si-Ti line (liquid phase suspended)}
[CalculationType] {line}
[COMPONENT] {Nb Si Ti}

// set the liquid phase to be suspended
[suspend] {liquid}

[POINT] {T = 3000C, x(Nb) = 0.2, x(Si) = 0.5, x(Ti) = 0.3}
[POINT] {T = 1000C, x(Nb) = 0.2, x(Si) = 0.5, x(Ti) = 0.3}
[steps] {50}

[end]

// Define a line calculation with specific phases selected 指定した相だけの場合のライン計算

[begin] {Nb-Si-Ti line (only liquid, bcc, and Nb3Si phases)}
[CalculationType] {line}
[COMPONENT] {Nb Si Ti}

// suspend all phases
[suspend] {*}

[restore] {liquid, bcc_a2, NB3SI}
// restore these phases
// Note: all phases are selected as a default setup

[POINT] {T = 3000C, x(Nb) = 0.2, x(Si) = 0.5, x(Ti) = 0.3}
[POINT] {T = 1000C, x(Nb) = 0.2, x(Si) = 0.5, x(Ti) = 0.3}
[steps] {50}

[end]

// Define a section calculation
// calculate a binary phase diagram ２元系状態図計算

[begin] {Nb-Si binary phase diagram}
[CalculationType] {SECTION}
[COMPONENT] {Nb Si}
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// Specify three points that define the section to be calculated
// Y
// |
// |
// |
// |
// O--------X

[POINT] {T = 3000, x(Nb) = 1}
[POINT] {T = 300,  x(Nb) = 1}
[POINT] {T = 300,  x(Si) = 1}

// scanline definition, Refer Pandat 7.0 manual for details
// if this is not given, PANDAT will use internal default value: 
// 1% from the four borders of the section
[scanline] {dx = 0.01, dy = 0.01, dx = 0.99, dy = 0.99}

[output] {FileName = "binary_##.dat", format = "phaseName, T, x(Nb), x(Si), f(*)"}
// "binary_##.dat" means file name will be automatically numbered as "binary_00.dat",
// "binary_01.dat", "binary_02.dat", ...
// existing files in the current working folder will not be overwritten.
[end]

[begin] {Nb-Ti binary phase diagram}
[CalculationType] {SECTION}
[COMPONENT] {Nb Ti}
[POINT] {T = 3000, x(Nb) = 1}
[POINT] {T = 300,  x(Nb) = 1}
[POINT] {T = 300,  x(Ti) = 1}
[output] {FileName = "binary_##.dat", format = "phaseName, T(C), x(Nb), x(Ti), f(*)"}
// in format, the unit of T can be defined as T(C) or T(K), default is in K

[end]

[begin] {Si-Ti binary phase diagram}
[CalculationType] {SECTION}
[COMPONENT] {Si Ti}
[POINT] {T = 3000, x(Si) = 1}
[POINT] {T = 300,  x(Si) = 1}
[POINT] {T = 300,  x(Ti) = 1}
[output] {FileName = "binary_##.dat", format = "phaseName, T(K), x(Si), x(Ti), f(*)"}

[end]

// calculate a ternary phase diagram: Nb-Si-Ti Isotherm at 1500K ３元系等温断面図計算

// Phase diagram: Nb-Si-Ti Isotherm at 1500K
[begin] {Nb-Si-Ti isotherm at 1500K}

[CalculationType] {SECTION}
[COMPONENT] {Nb Si Ti}
[POINT] {T = 1500,  x(Nb) = 1}
[POINT] {T = 1500,  x(Si) = 1}
[POINT] {T = 1500,  x(Ti) = 1}

[end]

// Phase diagram: Nb-Si-Ti Isopleth ３元系縦断面図計算
// calculate a ternary phase diagram: Nb-Ti0.5Si0.5 Isopleth
[begin] {Nb-Si-Ti Isopleth}

[CalculationType] {SECTION}
[COMPONENT] {Nb Si Ti}
[POINT] {T = 3000, x(Nb) = 1}
[POINT] {T = 300,  x(Nb) = 1}
[POINT] {T = 300,  x(Si) = 0.5, x(Ti) = 0.5}

[end]
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// calculate a ternary phase diagram: Nb-Ti-Si liquidus projection ３元系液相面図計算

[begin] {Nb-Si-Ti liquidus projection}
[CalculationType] {Projection}
[COMPONENT] {Nb Si Ti}
[Interval] {T = 200C}

// [Interval] {T = 200K}
// isothermal lines with given interval value will be calculated
// without interval value, only liquidus projection will be calculated
// interval value of T can be defined in unit K or C, default is in K
// 200C calcualtes isothermal lines at T = 1800C, 2000C, 2200C,
// 200K calculates isothermal lines at T =  2200K, 2400K, 2600K,

[end]

// calculate solidification sequence of a ternary alloy ３元系凝固計算

[begin] {Nb-Si-Ti solidification}
[CalculationType] {solidification}
[COMPONENT] {Nb Si Ti}
[POINT] {T = 3000, x(Si) = 0.8, x(Ti) = 0.1, x(Nb) = 0.1}
[model] {Scheil}

// [model] {Lever}
//      two options for solidification model: scheil or lever

[output] {FileName = "Scheil_###.dat", format = "phaseName, T, fs, fl, Hm, ftot(*), 
f_tot(*)"}
// for solidification simulation, fs is total accumulated fraction of solid, fl is fraction of liquid, 
// ftot(*) is accumulated fraction of individual solid phase given in the
// same sequence as "phaseName"
// accumulated only for Scheil, otherwise f(*)=equilibrium fraction.
// f_tot is same as ftot, except that only the phases that solidified 
// at the temperature are shown.
[end]

// exit: end of batch calculation
[exit]



MDT

115

お問合せ先

株式会社 材料設計技術研究所

材料科学研究部

  電話 ：03-6717-4096
  ＦＡＸ：03-6717-4097
  電子メール： info@materials-design.co.jp

  住所 ：〒108-6028
東京都港区港南２－１５－１

品川インターシティＡ棟 28 階

平成 21 年 6 月 10 日

改平成 23 年 11 月 21 日


