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研究成果の概要（和文）：GPUスパコンによる高性能phase-field (PF)計算とSPring-8によるその場観察実験
を，データ同化を通して完全に「一体化」する，計算と実験の革新的一体化技術を開発することを目的に研究を
行った．まず，液相流動と固体運動を伴うデンドライト成長PF計算を大規模かつ高速に実行可能な先進的PFシミ
ュレータを開発した．計算と実験の一体化は，アンサンブルカルマンフィルタを用いたデータ同化により達成
し，これを大規模かつ高速に実行するためにGPUスパコン上で並列化した．また，柱状晶と等軸晶を形成するデ
ンドライト成長問題に対する双子実験を行うことで，構築したデータ同化システムの有用性を確認した．

研究成果の概要（英文）：The objective of this study is to develop an innovative integration 
technique between simulation and experiment, which fully integrates high-performance phase-field 
(PF) simulations on a GPU supercomputer and in-situ experiments at SPring-8 through data 
assimilation. First, an advanced PF simulator that can perform large-scale and high-speed 
simulations of dendrite growth with liquid flow and solid motion was developed. The integration of 
simulation and experiment was achieved by data assimilation using an ensemble Kalman filter, which 
was parallelized on a GPU supercomputer to enable large-scale and high-speed execution. Twin 
experiments for the dendrite growth forming columnar and equiaxed structures were conducted to 
confirm the usefulness of the developed data assimilation system and future issues.

研究分野：機械材料・材料力学

キーワード： フェーズフィールド法　高性能計算　データ同化　その場観察　凝固組織

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究は，従来個々別々に行われてきた計算と実験を一体化し，それぞれの手法の課題を相補的に解決すること
で，金属材料の特性を決定する凝固組織を高精度に予測する革新的手法を開発することを目的に実施された．一
体化手法としては天気予報等で用いられるデータ同化を材料分野に応用した．日本が得意とする高性能計算と大
型放射光施設SP-ring8によるその場観察の，両最先端技術をデータ同化によって一体化する手法開発を行ったこ
とに学術的意義がある．本研究で開発した手法は，材料開発の高度化および高速化に寄与し，将来的に低炭素社
会に向けた貢献が可能であるという点において社会的意義がある．

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 金属材料の特性は，溶質組成だけでなく，Hall-Petch の関係に代表されるように数ミクロン～
数百ミクロンスケールの材料組織に強く影響を受ける．この材料組織を形成する初めのプロセ
スが凝固であり，鋳造，溶接，積層造形においては凝固組織が材料の特性を支配する．このよう
に凝固は多くの金属材料の加工プロセスにおいて普遍的現象であり，凝固組織形成過程（ダイナ
ミクス）の高精度予測と定量的理解が，材料の高機能化と新材料開発の鍵となる．しかしながら，
金属材料の凝固は高温かつ不透明現象であり，加えてデンドライト成長，液相流動，固体運動，
固体変形などが同時に生じる複数物理現象であり，凝固組織ダイナミクスの予測（計算）と定量
化（実験）は両面において課題が残る． 

計算では，フェーズフィールド(phase-field: PF)法が凝固組織ダイナミクスを高精度に予測可能
な唯一のモデルとして発展している[1]．しかしながら，PF 法は拡散界面モデルであり計算コス
トが高いため，その適用は 2 次元(2D)や小さな 3 次元(3D)領域に限定されてきた．最近の GPU 
(graphics processing unit)やその並列計算の発展によって 3D 計算が可能になりつつあるが[2]，未
だに限られた領域に限定され，特に液相流動や固体運動を伴う凝固ダイナミクスの完全な 3D 計
算は達成されていない（課題①：計算コスト）．さらに，PF 法は現象論モデルであるため，界面
エネルギーなどの物性値が必要であるが，特に合金系に関してはその取得法が確立していない
ことが本質的な課題である（課題②：物性値の欠如）．  
 実験では，SPring-8 などの大型放射光施設の稼働によって，高温かつ不透明な合金材料の凝固
過程をその場観察することが可能となり，薄膜試料に対する研究が行われてきた[3]．現在では，
4 次元コンピュータトモグラフィー(4D-CT)による 3D 時間分解・その場観察に関する最先端研
究が進行中である[4]．4D-CT では，円柱試料を回転させながら透過像を取得し 180°回転分で一
つの 3D 画像を再構成するが，実際の凝固ダイナミクスを取り扱うには時空間分解能が不足して
いる（課題③：時空間分解能不足）． 
 
２．研究の目的 
 本研究では，計算と実験を個々別々に行うのではなく，両者を「一体化」することで現状を打
破し，3D 凝固組織ダイナミクスの高精度予測と定量化を達成することを目的とする．具体的に
は，スパコンによる高性能 PF 計算と SPring-8 による 3D その場観察実験を，データ同化を通し
て完全に「一体化」する，計算と実験の革新的一体化技術を開発する．これによって，PF 計算
に必要な物性値データを取得可能となり，凝固組織ダイナミクスの「高精度予測」が達成される
（課題②の解決）．同時に，その場観察実験における 3D 再構成が PF 計算によって可能となり，
時空間分解能が向上し，凝固組織ダイナミクスの「定量化」が可能となる（課題③の解決）．こ
れを達成するためには，3D その場観察をそのまま高速に計算可能な大規模 PF 計算法の構築が
鍵となる．そこで，先進的 PF シミュレータを開発する（課題①の解決）．構築する一体化技術を
柱状晶成長と等軸晶成長に適用し，一連の凝固現象を網羅する． 
 
３．研究の方法 
 研究は，【A】先進的 PF シミュレータの開発，【B】データ同化システムの開発，【C】デンド
ライト成長のデータ同化の流れで進める． 
【A1】液相流動と固体運動を伴うデンドライト成長の先進的 PF シミュレータの構築 
 液相流動と固体運動を伴う複数デンドライト成長問題に対する PF 格子ボルツマン(PF-LB)計
算を，大規模かつ高速に行うことの可能な先進的 PF シミュレータを構築する．これによって，
等軸晶と柱状晶の再現が可能となる．計算は超大規模となるため，preconditioning [5]，AMR [6]，
並列 GPU 計算における動的負荷分散[7]，複数レベル格子・複数レベル時間増分法[8]などの高性
能計算技術を採用し，計算高速化を達成する．また，LB 法に対しては二緩和時間モデル，固液
界面にはバウンスバック法を新たに適用し，単一緩和時間モデルでは不可能であった実材料の
動粘性係数を用い，幅広い計算条件に対して安定な計算を可能とする．  
【A2】固液共存領域の変形挙動評価のための先進的 PF シミュレータの構築 
 固液共存領域の変形は，凝固収縮や外力によって生じ，結晶粒接触による開口部への濃化液相
流入による偏析帯の形成によって，材料の脆化発現の素過程となることが知られている[9]．こ
こでは，【A1】で構築するシミュレータに，固体―固体接触問題を追加し，固液共存領域の変形
を高精度に再現可能な先進的 PF シミュレータを初めて構築する．接触問題は拡散界面を利用し
た新しい手法を開発する．  
【B】大規模 3D 計算を対象とする効率的データ同化の開発と高速化 
 計算と実験の「一体化」はデータ同化により行う．データ同化にはアンサンブルカルマンフィ
ルタ(ensemble Kalman filter: EnKF)を用い，その場観察の透過像をそのまま観測データとする新し
い手法を提案する．一般的なデータ同化では，アンサンブル数を数百用いる必要があるが，本研
究は大規模計算を対象とするため，アンサンブル数を極力減らすことが必須である．そこで，局
所 EnKF [10]の考え方を採用し，アンサンブル数を大きく低減することの可能な効率的データ同



化を新しく開発する．さらに，アンサンブル数の PF 計算を同時にスパコン上で実行できるよう
並列化し，データ同化を超高速化する．本手法の妥当性評価は双子実験によって行う．  
【C】 デンドライト成長のデータ同化 
 凝固組織は柱状晶と等軸晶に大別できる．ここでは，柱状晶と等軸晶の成長のその場観察結果
に対するデータ同化を行う．この結果，実験側へは滑らかな固液界面形態，ミクロ偏析，樹間液
相流動，計算側へは界面エネルギーとモビリティおよびそれらの異方性，溶質拡散係数，粘性係
数などの情報が提供できる．実際の実験結果を用いる前に，計算結果を観測データとする双子実
験を行い，【B】で構築するデータ同化システムの妥当性と性能の評価を行う．  
 
４．研究成果 
【A1】液相流動と固体運動を伴うデンドライト成長の先進的 PF シミュレータの構築 
 液相流動計算には並列効率の高い LB 法を用いてきたが，実合金の液相の粘性係数を用いるこ
とが困難な課題であった．そこで，二緩和時間 LB 法を導入しこの課題を解決した[11]．加えて，
計算を安定に実行するために，固液界面に対して interpolated bounce-back を導入した[11]．これ
らの導入によって，高精度，高速，安定な液相流動を伴うデンドライト凝固計算を可能とした． 
 PF 法によるデンドライト凝固の大規模高速計算を可能とするために，固液界面近傍にのみ細
かい格子を用いる AMR の複数 GPU 実装を行った(parallel-GPU AMR) [12]．ここで，各 GPU の
計算負荷を均一化するために動的負荷分散を適用した．また，大きな格子を用いた計算を可能と
するために，preconditioning [5]を導入した．この parallel-GPU AMR 技術開発によって，一次枝間
隔の広いデンドライト成長も効率的に計算可能となった[12]．さらに，parallel-GPU AMR を液相
流動と固体運動を伴うデンドライト成長を表現可能な PF-LB モデルに適用し，特に固相率が小
さいときに威力を発揮することを確認した[13, 14]．図 1 に柱状デンドライト成長時の AMR の
様子，図 2 に等軸デンドライトが固液密度差によって液相内を落下しつつ成長するシミュレー
ション例を示す[14]． 

  

図 1 Parallel-GPU AMR による柱
状デンドライト成長計算[12]． 

図 2 開発した parallel-GPU AMR を用いた等軸デンドライト
の沈降シミュレーション結果[14]． 

 

図 3 多結晶等軸デンドライト凝固から固液共存体のせん断変形までを可能とする MPF-LB シ
ミュレーション例[15]． 

 
【A2】固液共存領域の変形挙動評価のための先進的 PF シミュレータの構築 
 Double-obstacle ポテンシャルを用いた multi-PF (MPF)モデルを，運動を伴う多数の等軸デンド
ライト成長問題に適用し，液相流動と固体運動を伴う等軸晶形成過程，及びその後の粒成長まで
を連続的かつ高精度に再現する MPF-LB モデルを構築した[15]．また，このプログラムを並列
GPU 実装することで大規模計算を可能とした．さらに，境界条件を工夫することで，固液共存
体にせん断変形を与えるシミュレーションを可能とし，固液共存域変形問題において典型的挙
動であるダイラタンシーの再現に成功した．この手法の構築によって，デンドライト凝固を伴う
固液共存域変形の数値シミュレーションをはじめて可能とした[15]．図 3 は本手法を用いた固液
共存体のせん断変形シミュレーション例である．実際には図 3(a)のような正方形領域を用いてい
るが，上下端左側を周期境界としているため，図 3(a)の左下領域を左上に移動させて図 3(b)の可



視化を行っている．図から，せん断領域の結晶粒の相互作用によって粒間が広がり，液相の圧力
が低下していることがわかる．この領域が偏析帯となり材料脆化に繋がる．さらに，MPF 法と
二緩和時間モデルを用いた LB 法を連成させることで，液相の実際の動粘性係数を用いた計算効 
率の高い固液共存域変形の MPF-LB シミュレーションを可能とした．本手法を用いることで，
2D 固液共存域に対するせん断
変形シミュレーションを行い，
粒形態と固相率の影響を評価し
た[16]．現在，本手法を，単純せ
ん断問題に適用し，凝固と変形
条件と固液共存域変形挙動との
関係をより詳細に評価してい
る．また，MPF-LB モデルの 3D
化とその並列 GPU 実装を行い
固液共存変形の 3D シミュレー
ションを可能とした．現在，X 線
その場観察実験との直接比較を
可能とする手法開発を進めてい
る． 
 
【B】大規模 3D 計算を対象とする効率的データ同化の開発と高速化 
 SPring-8 の 4D-CT 観察で用いられている円柱試料に対するデンドライト凝固のその場観察結
果を観測データとするデータ同化を実施するために，円柱内でのデンドライト凝固の parallel-
GPU AMR を用いた大規模 PF シミュレーションを可能とした．図 4 に柱状デンドライト成長シ
ミュレーションの一例を示す．アダプティブメッシュ上で円柱外部の格子点にノイマン条件を
設定することで，円柱領域での計算を可能とした．なお，図 4 は最小格子換算で 512 × 512 × 1024
の領域を用い，単一 GPU (NVIDIA Tesla A100)で 1.5 時間の計算である．また，EnKF を想定した
アンサンブル数の parallel-GPU AMR PF シミュレーションを GPU スパコン上で同時並列して実
行可能なコードを開発した． 
 

 

図 5 薄膜試料内で成長する柱状デンドライトの PF シミュレーション結果を用いた双子実験．
(a) デンドライト形態．(b) 凝固形態(PF 変数)および(c) 厚さ方向の固相率を観測データとし，
グレー領域で示すデンドライト先端近傍のみを対象とする界面異方性強度 と液相の拡散係
数 Dlの同時推定結果[17]．赤線は(a)の界面形態． 

 
【C1】 柱状晶成長のデータ同化 
 柱状デンドライト成長のデータ同化を行うために，まず 2D での一方向凝固問題を対象にシス
テムを構築した．この際，計算コストを下げるためにデンドライト先端のみをデータ同化の対象
とし，熱流方向から傾いて成長するデンドライトの評価も可能とした[18]．この成果は，2022 年
6 月にフランスで開催された凝固の国際会議 ICASP-6 において，ポスター賞の第 1 位を獲得し
た．次いで，3D 薄膜に対するデータ同化システムの開発を試みた．まず，領域全体を対象にデ
ータ同化を試みたが，一方向凝固問題では低温度側のデンドライト樹間での固液界面移動が遅
くなり，この領域をデータ同化の対象とすると精度が低下することがわかった．このため，2D
と同様にデンドライト先端のみをデータ同化の対象としたところ，未知物性値の推定は高精度
に達成された．しかしながら，デンドライト形態の再現には至らなかった[17]． 

X 線イメージングでは透過像の 2D 画像が得られる．これまでの薄膜試料に対する X 線その
場観察では，この2D画像をもとにデンドライト成長挙動の評価が行われてきた．しかしながら，
薄膜といえども奥行き方向に 100 m～200 m の厚さがあり，デンドライト構造は 3D である．
このため，X 線透過率に等価な X 線透過方向の固相率を観測データとするデータ同化を試みた．
この結果，未知物性値の推定は比較的良好に実施できるが，デンドライト形態は不安定となった
[17]．デンドライト形態推定の精度を向上させるため，局所 EnKF の考え方を導入した温度勾配
方向に分割された領域毎に形態推定を行い，物性値推定はデンドライト先端で行う方法を導入
したところ，形態の不安定性は改善した． 

 

図 4 Parallel-GPU AMR による円柱試料内の傾いた柱状デン
ドライトの成長シミュレーション． 



【C2】 等軸晶成長のデータ同化 
 等軸デンドライト成長に対するデータ同化は，まず強制対流下で成長する空間に固定された
デンドライトに対して試みた．PF-LB シミュレーションを用いた双子実験を行い，動粘性係数の
推定を行ったところ，高精度に推定ができることを確認した[19]．また，この双子実験において，
フィルタリング間隔や未知物性値の初期値など，ハイパーパラメータの系統的な評価を行った．
次いで，過冷却液相内に核生成した等軸デンドライトが固液間密度差によって沈降しながら成
長する問題に対するデータ同化システムを構築し，双子実験を通して複数の未知物性を同時推
定可能であることを確認した．この際，デンドライト形態も高精度に再現できることを確認した．
また，自然対流下で成長する柱状デンドライトに対する動粘性係数推定を行ったところ，運動を
伴う問題の方が動粘性係数の推定を少ない計算コストで高精度にできることを確認した[20]．図
6 は落下しながら成長する等軸デンドライトに対するデータ同化の結果であり，固相密度s と
動粘性係数の同時推定に成功した計算例である[20]． 
 

 
図 6 固液間密度差によって落下しながら成長する等軸デンドライトのシミュレーションに対
するデータ同化．固相密度s と動粘性係数の同時推定[20]． 

 
 以上のように，柱状デンドライトと等軸デンドライトの成長問題に対する PF-LB シミュレー
ションによるデータ同化は，デンドライト形態が既知の場合に対しては良好に実行できること
を確認した．一方で，X 線イメージングを想定した固相率を観測データとするデータ同化システ
ムの開発が課題である．薄膜と円柱のいずれの試料に対しても，parallel-GPU AMR を用いた大規
模 PF-LB シミュレーションは実行可能な状況にあり，早期に計算と実験の一体化を現実化した
いと考えている．また，これまでの GPU スパコンによる大規模 PF デンドライト成長シミュレ
ーションに関する成果をレビュー論文としてまとめた[21]． 
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