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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 98/ NT/ 2000/ Me/ XP で稼動します。 

  
  
 
 
 
 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 
  等温断面図計算 
  多元系縦断面図計算 
  ３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。 

 
 
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。 
 
・REFERENCE 句 
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ソフトウェアは、正則溶体モデル、副格子モデルを用いてＣＡＬＰＨＡＤ法により各種状態図 

を計算します。 
 
 熱力学 
 データベース 
  
 
 
 多元系状態図計算 
 ソフトウェア 
 Ｐａｎｄａｔ 
 
 
  計算結果値 
 テキストファイル 
 状態図 
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インストール 
 
   古いバージョン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。 
 
 １ ラベル「Pandat」の付いたＣＤをセットします。自動セットアップ・プログラムが起動 
   します。 
   本システムはパソコンのＯＳ Windows 98/NT/2000/Me/XP に対応しています。 
   ハードディスク空き容量はインストール時に 50 ＭＢ程度必要ですが、インストール後の 
   計算時には１計算当り１０ＭＢの作業領域が必要になります。計算結果の保存を考えると 
   最低 100 ＭＢの空き容量を確保してください。 
 
   WindowsNT/2000 では必ず Administrator にてログオンしてください。 
 
 ２ 右記の画面が表示されます。 
 
   Pandat 4.0 
   Setup welcome 画面 
 
 
 
   他のアプリケーションが終了 
   していることを確認し、 
   Next ボタンをクリックします。 
 ３ Software License Agreement 画面が表示されます。 
   内容をご確認後に、 Yes  ボタンをクリックしてください。 
   この内容はインストール後にテキストファイルで残されています。 
 ４ Readme Information 画面が表示されます。 
   Next ボタンをクリックします。 
 ５ インストール先のディレクトリ名を指定します。 
   標準は C:¥Program Files¥CompuThermLLC¥Pandat 4.0 
   です。 
   これで良ければ Next ボタンをクリックします。 
 ６ プログラム・アイコン名を指定します。 
   標準は Pandat 4.0 
   です。 
   これで良ければ Next ボタンをクリックします。 
 ７ インストール処理が開始します。 
 
 ８ Setup Complete 画面が表示されます。 
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         □ Yes   Launch the Program file 
 
   が表示されますので、Finish ボタンをクリックします。 
 
 ９ ドングルをパラレルポート（プリンターポート）に設置します。 
   ドングルはプロテクション・キーに相当し、ドングルを設置しないとソフトウェアは起動 
   致しません。また、計算途中でこれを外すと計算を実行できません。 
   （ドングルはＵＳＢポート版も用意しています。この場合、ドングルをＵＳＢポートに 

設置します。） 
 
 
  
  
  
  
 
 
 
 
アンインストール 
 
 「Pandat 3.0」かそれ以前のバージョンを既にご利用いただいている場合、「Pandat 4.0」をイ

ンストールする際に、古い Pandat をアンインストールする必要はありません。 Pandat 4.0 は
別の場所にインストールされます。 
 
 Pandat 4.0 をアンインストールするには、 
「スタート」→「設定」→「コントロールパネル」の「アプリケーションの追加と削除」を選

択します。 「インストールと削除」タグの一覧に表示された「Pandat 4.0」を選択し、削除ボ

タンをクリックします。 
 
 WindowsXP の場合、 
「スタート」→「コントロールパネル」の「プログラムの追加と削除」を選択します。 一覧に

表示された「Pandat 4.0」を選択し、「変更と削除」ボタンをクリックします。 
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まず使ってみよう 
 
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 4.0」→「Pandat」を選択します。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
２）ＤＢアイコンを 
  クリックします。 
 
 
  デモ用のＴＤＢファイルを３個用意しています。 
    Alcumg.tdb , Almgzn.tdb , Nbsiti.tdb のどれかを選択します。ここでは NiSiTi.tdb を 
  選択し、開くボタンをクリックします。 
 
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。この場合後で、 
  メニューから 「Database」 
  →「Select components」を選択することに 
  より、上記画面を再表示できます。 
 
   データベース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 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。 
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  ここではＮｂとＴｉの２元素を選択することにします。 
 
 
 
４）起動初画面 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

ｽﾃｰﾀｽ･ﾊﾞｰ 
ﾄﾞｷｭﾒﾝﾄ ： ここにグラフが表示されます 

ﾂｰﾙ･ﾊﾞｰ 

 
 
５）バージョン番号を確認しましょう。 
 
  メニューから 「Help」→「About」を選択することでソフトウェアのバージョン番号 
  を確認できます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
６）単位の設定 

 
メニューから 
「Calculation」→「Options」 
を選択します。 
Scan Lines と Units の２つの 
画面が用意されています。 
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   ここでは計算に用いる「圧力」「温度」「組成」単位を設定します。 
   計算結果の図表示に関しは、計算後にその都度、℃か K か、モル組成か重量組成か、 
   表示する軸変数を別途指示できます。 
 
 
７）ソフトウェアの終了方法 
 
  メニューから 「File」→「Exit」を選択することで終了します。 
 
 
８）ツール・バー（アイコンの列）を確認しましょう。 
 
    
 
 
  それぞれ 
 
      新規（作業領域）作成 
 
      開く 
 
      保存 
 
      コピー編集 
 
      印刷 
 
      ＤＢ選択 
 
      単位設定 
 

       計算 １点計算 
 
      計算 ライン計算 
 
      計算 ２次元状態図・多元系縦断面図・等温断面図計算 
 
      計算 液相面図計算 
 
      計算 凝固計算 
 
      計算 バッチモード 
 
      グラフオプション 
 
      ズーム・イン 
 
      ズーム・アウト 
 
      ラベル・モード 
 
      ヘルプ 
 
  を意味します。 
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９）Nb-Ti ２元系状態図を計算してみましょう。本章３）において Nb と Ti を選択した後、 
 
  ① アイコン   をクリックします。 
 
 
    ここでは温度単位がＫ、 
    組成濃度単位がモル比率 
    であることに注意します。 
    これは本章６）に起因し 
    ます。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。 
 
 

T[K]

X[Ti]

300

800

1300

1800

2300

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0
TiNb

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
300

800

1300

1800

2300

X[Ti]

T[
K

]

 
 
    Ｙ軸タイトル： T[K] 
    Ｙ軸値範囲 ： 300 ～ 2300 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
                      Ｘ軸タイトル： X[Ti] 
                      Ｘ軸値範囲 ： 0 ～ 1  mole fraction 
 
 
    Nb-Ti ２元系の状態図の計算はこれだけの操作です。 
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    液相線が途中で切れています。表示範囲を広げても仕方ありません。 
   温度の計算範囲を広げる必要があります。 
   ①においてＹ点の値を 3000 にして 
   再度計算します 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  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。 
 
     Graph Options 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。 
 

 
 [Select Graph Axis Data] 

軸変数の選択と表示範囲の指定。 
たとえば横軸を他の元素にしたい場合は、 
 Ｘ軸の変数を一覧から選択します。 
 
三角図表示の指定。 

 
 [Graph Options] 

テキストサイズの指定。軸値サイズの指定。 
線幅太さの指定。 

 
 [Titles] 

図のタイトル、Ｘ軸とＹ軸のタイトルの指定。
 

 
  
  次に、Ｙ軸の温度単位を 
  ℃に変えてみましょう。 
 
  Units ボタンをクリックし 
  単位を変えます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  Ｙ軸の表示が T[C] 
  に変わることを確認し、 
  ＯＫボタンをクリックします。 
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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℃、0.9 X[Ti] ( 90at%Ti) の位置で左クリックすると、 
    平衡相名 BCC_A2+HCP_A3 
    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 

T
[C

]

X[Ti]

0

500
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0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
0

500

1000

1500

2000

2500

3000

X[Ti]
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]

    相の名前が表示されます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
    名前（たとえば HCP_A3 を α に変更する）や表示位置を変更するには、ラベル 
    上にマウスを重ね合わせ、ラベルの色が黒色から緑色に変わった所で右クリックします。 
    Move, Delete, Edit オプションが用意されています。 
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  ⑥ 図を Word 等に貼り付ける方法 
    「Edit」メニューから「Copy High Resolution WMF Format」を選択します。 
    その後、Word にペーストします。 
 
 
 
10）File メニューの Save とは 
  計算結果情報の保存を意味します。計算途中のリスタート・ファイルを保存するのでは 
  ありません。また、保存ファイルではラベルモードが無効になります。ご注意ください。 
   
  ファイル拡張子は ｐｎｄ で保存します。再度読み込みは、File メニューの open で 
  行います。 
 
 
 
11）計算結果の値を表形式で得られます。 
  各種計算後に、ＤＢファイルが存在するディレクトリに下記のファイルが作られます。 
            Point.dat 
            Line.dat 
            Diagram.dat 
            Solidification.dat 
            Projection.dat 
 
  データは「タブ記号」を区切り文字としています。 
 
  たとえば、Excel から Diagram.dat ファイルを開きます。 
 

  テキストファイルウィザード 1/3 が現れますので、 
   1/3 画面にて元のデータ形式として「カンマやタブなどの区切り」を選択し 次へ
   2/3 画面にて区切り文字として  「タブ」を選択し           次へ
   3/3 画面にて列のデータ形式として「G/標準」を選択し       完了   
  ボタンをクリックします。 

 
    

12



MDT 

 計算機能１ 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。 
 現在のバージョンでは、圧力は１気圧に固定されています。 
 計算結果が画面に表示されます。 
 かつ、Point.dat ファイルを自動作成し、この外部ファイルに計算結果値を書き出します。 
 
                           
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。 
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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でない場合に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。 
 
 
 
 
  ガス相を含む場合の計算結果 
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計算機能２ 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。 
 現在のバージョンでは、圧力は１気圧に固定されています。 
 計算結果は図表示されます。 
 かつ、line.dat ファイルを自動作成し、この外部ファイルにも計算結果を書き出します。 
 
  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、 
 Ti 組成値を 1%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手間が省けます。 
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計算結果表示例

 
 
 
 この部分を

クリックし

ます  
 
 
 
 
 
 
 
 
  相境界点も計算し 
  表示します。 
 
    line.dat 
    ファイルの内容 
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  平衡相の存在比率を図表示できます。 
  組成を固定し（ 50at%Nb-50at%Ti ）温度を変化させた場合を計算します。 
   
 
  Ｘ軸を T(C) とし、 
  Ｙ軸の１つ目を f(Liquid) 
  とし Add ボタンをクリック 
  します。 
 
  次に、Ｙ軸を f(BCC) 
  とし Add ボタンをクリック 
  します。 
 
  そして Ｙ軸を f(HCP) 
  とし Add ボタンをクリック 
  します。 
 
  不要な組み合わせがあれば  
  Remove します。 
 
 
 
  Ｙ軸の表示範囲は ０～ 1.1 とし、Ｘ軸の表示範囲は 100～2500℃とします。 
  青線が液相、緑線が BCC 相、黒線が HCP （αTi）相です。 
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相比率 

温度（℃） 
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計算機能３ 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。  
 現在のバージョンでは、圧力は１気圧に固定されています。 
 計算結果が画面に表示されます。 
 かつ、diagram.dat ファイルを自動作成し、この外部ファイルにも計算結果を書き出します。 
 
 ２元系の場合、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）の条件値を考えます。 

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、 
        Ｏ点では Si がゼロで Nb が 100at% の断面とします。 
        Ｘ点では Nb がゼロで Si が 100at% の断面とします。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
計算結果表示例 

T
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   Nb-Si 状態図 
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 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角コーナーの組成値をそれぞれ１にします。 
  多元系の場合は、組成を固定する元素の組成値を３箇所とも同じにします。（例えば a ） 
          ３角コーナーの組成値をそれぞれ ( 1 - a ) にします。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 計算結果例 
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  Nb-Si-Ti の 2000℃ 
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 多元系の場合も同じ指示画面を用います。 
  
  Ti 
 
 
 Ti の組成を固定した縦断面を計算する。 
 
 Nb Si 
 
 指示画面は 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 Ti 
  
  縦断面( Si:Ti = a:b )を切り出すことも 
  できます。 
 
 Nb Si 
 
 指示画面は 
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 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。 
  （２元素を残し）例えば Ti の値を３箇所とも同じにします。 10at%Ti = 0.1 mole frac. 
  ２元素の値を指示します。 
         Ｏ点では Si がゼロで Nb が 90at% の断面とします。 
         Ｘ点では Nb がゼロで 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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  Scan Lines   の利用 
 
     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。 
 
     無次元軸値＝１             400 
 
 
                       温度 
 
 
 
 
     無次元軸値＝０             100 
                               組成値 
 
     例えば組成値が 0.01% 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。 100℃を０とし 
     400℃を１と考え、約 0.7 の温度部分を計算したいので 「 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。 
 
 
     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 
     先ず計算し相境界を探しています。 
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計算機能４ 液相面図          
 
 液相面図の計算を実行します。  
 現在のバージョンでは、圧力は１気圧に固定されています。 
 計算結果が画面に表示されます。 
 かつ、projection.dat ファイルを自動作成し、この外部ファイルにも計算結果を書き出します。 
 
     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、 
           計算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、 
 
 上部からの投射 = 液相面図 
 
 
 
   温度 
 
 C 
 
 
 A B 
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   計算結果例  Nb-Si-Ti の液相面図 
 
 

X[Nb]

X[Ti]
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 ① 
 
 
 
 
  
ラベル機能を用いて ③ 
①のラインは 2400℃ ② 
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温度を２点以上調べます。 
②の点では ③の点では 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
     温度は約 2000℃ 温度は約 2100℃ 
     初晶は Ti5Si3 初晶は Ti5Si3 
 
したがって、温度は点③の方が高いことが分かる。 
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計算機能６ 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、lever rule と Scheil モデルが用意されています。 前者はより平衡計算に近

いモデルです。 
 現在のバージョンでは、圧力は１気圧に固定されています。 
 計算結果が画面に表示されます。 
 かつ、solidification.dat ファイルを自動作成し、この外部ファイルにも計算結果を書き出します。 
 
     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。 
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 計算結果例 
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ここをク

リックし

ます。 
 
 
 
 
 
 画面上にテーブル 
 表示します。 
 温度、固相率、 
 相名を確認でき 
 ます。 
 
 
 
 Solidification.dat ファイルの内容 
 
  固相率、系のエンタルピー、系の熱容量、液相中の各元素濃度、各元素の化学ポテンシャル 
  温度（Ｋ）、温度（℃）、相名 
 
 
 
 
 
 
 
 
 Solidification_X.dat ファイルの内容 
 
  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、 
  他の相の比率、各相中の各元素濃度 
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単位の設定 
 
メニュー「Calculation」→「Options」を選択します。 
Scan Lines と Units の２つの画面が用意されています。 
 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
         ここでは、２２ページで説明した「必ずスキャンして欲しい場所」 
         を手動で指示します。 
 
 
 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
   ここでは計算に用いる単位を「圧力」「温度」「組成」に関して指示します。 
   計算結果の図表示に関しは、計算後にその都度、℃か K か、モル組成か重量組成か、 
   表示する軸変数を別途指示できます。  
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ファイル操作 
 
 
 save, open を選択すると、計算結果の図を保存、再表示できます。 
 
 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図が印刷されます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 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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グラフ機能１ 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。 
 
１．Ｘ軸とＹ軸の変数を変更する。 ３．三角状態図表示を指示する。 
２．軸値の範囲を変更する。  
  
  
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
４．必要な場合は単位を変更できます。 
 
５．ロゴマークの表示 
  の on/off. 
 
６．計算点上にシンボル 
  マークを表示させる 
  オプションの on/off 
    
７．グラフタイトルのサイズ 
  軸タイトルのサイズ 
  軸値のサイズ 
  線幅太さ 
  を変更する。 
８．タイライン（共役線）
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  ９．グラフのタイトルを入力します。（日本語入力可） 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  Ｙ軸のタイトルを縦書きにしたい場合は、 
  この枠をチェックしておきます。 
 
  Ｘ軸とＹ軸のタイトルを変更できます。（日本語入力不可） 
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グラフ機能２ 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、３元系液相面図、３元系表面張力図、 
３元系粘性図において領域のラベルを付けることができます。 ラベルモードをオンにすると、 
マウス形状が＋印になります。 
 
   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。 
 
 
 
 
 
  
 
 
 
 
 
 
 + 
 
 
 
 
 
 
 
   マウスの位置座標値が 

ステータスバーに表示されます。 
 
 
 ① 知りたい位置においてマウスを一度クリックします。 
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 ② 平衡計算した後、Edit Text 画面が表示されます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
   Edit Text 画面ではラベルの文字、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、画面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、そのラベル上で右クリックします。するとメニューが表示されます。 
ラベルの移動、削除、変更ができます。 
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グラフ機能３ 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ではなく、マウス操作で行ないます。 

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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グラフ機能４ 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 BMP や WMF 
形式でクリップボードにコピーすることができます。 BMP 形式は画面イメージです。 
Microsoft-Word に貼り付けるためには、WMF 形式をお勧めします。  
 
 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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データベース 
 
   

 
 
   
  NbSiTi.tdb ファイルの例 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
         以下省略 
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メニュー一覧 
 

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

Undo 
Cut 
Copy 
Paste 
Copy WMF Format

Toolbar 
Status Bar 

Load Database 
 
 
Select Components 
 

 
 

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

 
 

Graph Window Help 
Configure 
Label Mode 
Zoom Mode 
Display Full Range 
Copy BMP Format 
Copy WMF Format 

 
New Window 
Cascade 
Tile 
Arrange Icons 
Split 
Window 1,2,… 

Help Topics 
About 
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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。 
 
 
 

Gibbs Energy Models for a n component system: 
Stoichiometric compound 
The Gibbs energy of a stoichiometric phase is expressed as: 

∑
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o
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Where is the mole fraction of component i,  is the Gibbs energy of pure component i 
with structure φ, and  is the Gibbs energy of formation of the stoichiometric phase refer 
to structure φ of each component i. 
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Disordered solution phase 
The Gibbs energy of a disordered solution phase is expressed as: 
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Where is the mole fraction of component i,  is the Gibbs energy of pure component i 
with structure φ, R is gas constant, and T is temperature.  is the excess Gibbs energy of 
the phase, defined as, 
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Where the first term represent the binary interaction terms, the second represent ternary 
interactions. ’s are binary interaction parameters for i-j binary. ’s are ternary 
interaction parameters.  is defined as: 
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Ordered intermetallic phase with compound energy formalism 
The Gibbs energy of an ordered intermetallic phase is described as: 

exidref GGGG ++=  
Where  is expressed in terms of compound energies (which are constant at constant 
temperature) and their associated sublattice species concentrations, : 

refG
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idG  is the ideal mixing term, assuming random mixing of species in each sublattice 
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exG  is also expressed as a function of species concentrations with the sublattice L 
parameters being the numerical coefficients in the contributing terms: 
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 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 ：03-3660-5080 
  ＦＡＸ：03-3660-5080 
  電子メール： info@materials-design.co.jp 
 
  住所 ：〒103-0011 
      東京都中央区日本橋大伝馬町２－５ 
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