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研究成果の概要：本研究では，材料の組織予測とその組織を有する材料のマクロな強度評価を

同時にもしくは連続的に評価可能なマルチスケールモデルの構築を目標とし，フェーズフィー

ルド法単体もしくはフェーズフィールド法と有限要素法を同時に用いる材料特性予測数値モデ

ルを構築し，再結晶や相変態などの微視組織予測と力学挙動予測のシミュレーションを可能と

した． 
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１．研究開始当初の背景 

材料の強度に代表される様々な機能は，材
料が製品となるまでに経験する様々な加工
プロセスにおいて生成される微視組織の影
響を強く受ける．今後開発される機械やデバ
イスの高機能化のため，材料に要求される性
能は益々厳しくなることが容易に想像され，
材料微視組織の制御創成による材料の高機
能化，および材料新機能の発現が不可欠であ
り，これは材料組織形成およびこの組織に基
づいた材料応答を表現可能な適切な数値モ
デルおよび数値シミュレーション手法の構

築により可能になる． 
 材料強度の組織依存性を表す Hall-Petch
の関係（結晶粒が小さくなると材料の強度が
増加する現象）は，材料強度の指針となる極
めて重要な特性であり，結晶塑性論や分子動
力学法などによる異なったスケールからの
メカニズムの解明および現象を再現するモ
デルの構築が試みられている．しかしながら，
空間と時間スケールの観点から分子動力学
法では今日の計算機を持ってしても評価は
困難であり，結晶塑性論に関しても幾つかの
結果を除いて粒サイズの初期降伏応力依存



性などは再現されていない．さらに，これら
の評価は初期の材料組織を仮定したもので
あり，複数の材料加工プロセスを横断した評
価は不可能である． 

材料組織評価の強力なツールとして，フェ
ーズフィールド法が注目されている．フェー
ズフィールド法は，物理学や金属学の分野か
ら発展してきた手法であり，ここ最近になっ
て機械の分野でも注目され始めている．この
フェーズフィールド法により，もしくはフェ
ーズフィールド法を他の手法と同時に用い
ることで，これまで成し得なかった組織形成
と強度評価の連続的なもしくは同時の評価
が可能となることが期待される． 

 
２．研究の目的 
 本研究では，材料の組織形成と組織に依存
した強度評価を可能とするマルチスケー
ル・フェーズフィールドモデルの構築および
このモデルを用いた数値シミュレーション
手法の確立を行うことを目的としている．ま
た，本手法を用いることで，材料組織形成過
程のメカニズムの解明および組織に依存し
た強度評価シミュレーションを行う． 
 
３．研究の方法 
 本研究は大きく 2つの方法を並行して行う
ことでなされた． 

一つは，フェーズフィールド法のみで材料
微視組織発展予測と組織に依存した力学予
測を同時に行おうとする試みである．ここで，
分子動力学法と同じ空間スケールを対象と
しながら，拡散時間スケールでの評価を可能
とするフェーズフィールド・クリスタル法を
金属材料特性予測シミュレーション手法と
して採用し，組織発展と強度評価の同時評価
を可能とする． 

もう一つは，従来のフェーズフィールド法
により静的再結晶，動的再結晶，相変態など，
様々な現象で形成される材料組織を予測す
るモデルを構築し，そこでシミュレートされ
た組織を有する材料の強度評価を有限要素
法により行おうとするものである． 
 
４．研究成果 
 ３の研究方法で述べたように，複数の数値
モデルを用いて，様々な現象を評価可能なモ
デルの構築を行った．以下に，個々の結果を
示す． 
 
フェーズフィールド・クリスタル法 
 分子動力学法と同程度の空間スケールを
対象とし，拡散時間スケールにおける材料評
価を可能とするフェーズフィールド・クリス
タル法によりナノ多結晶体の塑性変形シミ
ュレーションを可能とする数値シミュレー
ション手法の構築を行った．ここで，差分格

子のアスペクト比を変形と伴に変化させる
手法を採用し，塑性変形過程の体積一定アフ
ィン変形を可能とした．本手法を用いて，1
次元，2 次元 2 結晶，2 次元多結晶体の変形
シミュレーションを行い，構築した手法が材
料の変形シミュレーション手法として有用
であることを結論付けた．図 1は構築した手
法によるナノ多結晶体の変形シミュレーシ
ョン結果の一例である．高温条件でのシミュ
レーションであるため，粒界移動など粒間変
形が主な変形素過程となっていることを確
認することができた． 

 
図 1 フェーズフィールド・クリスタル法によ
るナノ多結晶体の変形シミュレーション 
 
静的再結晶フェーズフィールドモデル 
 金属材料を塑性変形させ引続いて再結晶
温度以上の温度で焼きなますと，転位をほと
んど含まない粒が核生成し成長する静的再
結晶が生じる．本研究では，塑性変形を結晶
塑性有限要素法により評価し，そこで得られ
る変形組織を初期条件とし，フェーズフィー
ルド法により再結晶粒の核生成と成長を表
現する，結晶塑性有限要素法とフェーズフィ
ールド法を連成した静的再結晶シミュレー
ションモデルの構築を行った．ここで，転位
の弾性エネルギーである蓄積エネルギーを
駆動力とする再結晶モデルと，結晶塑性有限
要素法の結果から変形サブグレイン組織を
予測し，粒界エネルギーのバランスで再結晶
を表現する再結晶モデルを提案した．図 2は
後者の手法を用いた場合の再結晶組織発展
の一例である．結晶塑性有限要素法の結果を
用いることで，塑性変形の不均一性を考慮し
た再結晶シミュレーションを可能としてお
り，今後，再結晶集合組織予測などへの適用
が期待される． 

 
図 2 結晶塑性有限要素法の結果から予測さ
れたサブグレイン組織からの再結晶組織発
展シミュレーション 
 
動的再結晶フェーズフィールドモデル 
 積層欠陥エネルギーの比較的低い金属材
料を熱間で加工すると，変形による転位の蓄
積と同時に，再結晶粒の生成と成長を伴う動



 的再結晶が生じる．この場合，マクロな力学
挙動は再結晶組織に強く影響を受けるため，
微視組織の発展に起因するマクロな力学応
答を評価可能なマルチスケール手法の構築
が必要である．本研究では，マルチフェーズ
フィールド法を用いることで，動的再結晶の
組織発展とそれに依存する力学挙動を評価
可能な MPF-DRX モデルの構築を行った． 

図 5はオーステナイト多結晶体を想定し，そ
の 1つの粒内における粒界からのフェライト
プレートの成長過程をフェーズフィールド
法によりシミュレートした結果である．この
ように得られる材料組織から代表体積要素
を作成し，均質化法を用いた有限要素法によ
り強度評価を行った結果を図 6に示している．
このように任意の熱処理条件における任意
の時間において形成される微視組織に対す
る材料内部の応力分布とマクロな応力－ひ
ずみの評価を可能とした． 

 図 3は再結晶粒の生成と成長のシミュレー
ション例を示している．マルチフェーズフィ
ールド法を用いることで，結晶方位の異なる
再結晶粒の生成と成長を再現できているこ
とが分かる． 

 

図 3 動的再結晶シミュレーションにおけ

る微視組織の時間発展 

 

図 4 は，様々な初期粒サイズに対してシミ

ュレーションを行った際のマクロな応力－

ひずみ関係と平均粒サイズの変化を示して

いる．このように，微視組織発展に依存し

たマクロな力学的挙動をシミュレートする

ことに成功した． 

図 4 粒サイズに依存したマクロな応力－

ひずみ関係と平均粒サイズ変化 

図 6 均質化法を用いた有限要素法による材

料内の相当応力変化とマクロな応力－ひず

み関係 

 
 以上のように，本研究ではフェーズフィー
ルド法単独により材料組織と材料強度を評
価可能とするマルチスケールモデルの構築
と，フェーズフィールド法と有限要素法を連
成させることで，組織予測と強度評価を可能
とする手法の構築を行った． 

 
Fe-C合金の微視組織設計ツールの構築 
 Fe-C 合金は工業材料の中で最も重要な材
料といえる．この材料の更なる高強度化のた
めの微視組織設計手法の構築が必要である．
本研究では，以前構築した Fe-C 合金のγ→
α変態を再現可能とするフェーズフィール
ドモデルを用いて組織予測を行い，その組織
を有する材料の力学的挙動を均質化法によ
って評価する，フェーズフィールド法と均質
化法を連成した材料組織設計手法の構築を
行った． 

 今後，これらの手法をより現実的な材料に
適用し，実験結果等と比較することでその有
用性・実用性を高めることが必要であると考
えている． 
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