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研究成果の概要（和文）：フェーズフィールド・クリスタル法を用いた多結晶体の変形シミュレ

ーションを行い，温度・ひずみ速度・粒サイズ依存性を表現できることを示した．また，GPGPU

をフェーズフィールドシミュレーションに適用し，70 倍程度の高速化を達成した．さらに，マ

ルチフェーズフィールド法を用いた再結晶シミュレーションを行い，集合組織形成のためには

粒界エネルギーとモビリティーの方位差依存性特性が重要であることを示した． 

 
研究成果の概要（英文）：It has been concluded that the phase-field-crystal simulation can 

express the dependencies of temperature, strain rate and grain size on the deformation of 

polycrystalline metal. To achieve the high speed computing of phase-field-crystal 

simulation, GPGPU has been employed for the conventional phase-field simulation. As a 

result, it has been confirmed that GPU phase-field simulations achieve about 70 times 

performance speedup for CPU. Furthermore, by performing the static recrystallization 

simulations using multi-phase-field method, it has been shown that the misorientation 

dependencies of grain boundary energy and mobility are important to form the 

recrystallization texture. 
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１．研究開始当初の背景 

 材料特性の数値的評価手法として，有限要
素法と原子個々を直接解析する分子動力学
法が幅広く用いられている．しかしながら，
それらが対象とする空間および時間スケー
ルの隔たりは大きく，その問題を解決するた
めにマルチスケール解析手法に関する研究

が多く行われているが，未だ汎用性の高いマ
ルチスケール手法は構築されておらず，材料
特性評価手法としてのマルチスケール手法
の開発が急務となっている． 

 

２．研究の目的 

 フェーズフィールド・クリスタル法による
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新しいマルチスケール材料特性評価手法を
確立し，これまでシミュレートすることが困
難であった現実的な時間スケール下におけ
る原子構造を反映した結晶粒スケールにお
ける材料特性評価を可能とし，材料変形過程
や材料微視組織形成過程のメカニズムの解
明を行い，材料組織設計や材料開発のための
新しい知見を得ることを最終的な目的とす
る． 

 

３．研究の方法 

 フェーズフィールド法は，複雑な材料組織
形成過程を比較的容易に再現できることか
ら，20 年程前のデンドライト形成モデルの成
功から大きな注目を集め，最近では凝固，結
晶成長，相変態，再結晶，粒成長，き裂伝播，
転位のダイナミクス，バイオメカニクス，最
適設計など，マテリアルサイエンスの様々な
現象の挙動評価のために用いられている．こ
の中で，フェーズフィールド・クリスタル法
は，図 1に示すように従来のフェーズフィー
ルド法とはフェーズフィールド変数の定義
が全く異なり，変数一周期で一つの原子を表
現する．そのため，分子動力学法と同様，原
子配列を考慮したボトムアップ的な評価が
可能となる（図 2）．さらに，連続体ベースの
モデル化手法であるため，時間スケールが原
子拡散オーダーとなり，分子動力学法の 106

倍程度の時間スケールでの評価が可能であ
ると言われている． 
 

 
図 1 フェーズフィールド変数 

 

 
図 2 フェーズフィールド・クリスタル法によ

る金属材料の階層構造表現 
 
 本研究では，まずフェーズフィールド・ク
リスタル法の基本特性評価を行う．特に，多
結晶体に対する，温度やひずみ速度をパラメ
トリックに変えた二次元変形シミュレーシ
ョンを行い，温度やひずみ速度に依存した材

料の力学挙動評価が可能であることを確認
する．次に，結晶粒のサイズを変えた変形シ
ミュレーションを行い，Hall-Petch の関係お
よび逆 Hall-Petch の関係を表現できるかど
うか確認する．このシミュレーションでは申
請者が先に構築したアフィン変形を再現す
る変形シミュレーション手法を採用する． 
 次に，数値シミュレーションの大規模化を
目指し，GPGPU シミュレーションを可能とす
る．また，平行して，通常のフェーズフィー
ルド法を用いた再結晶シミュレーション手
法を構築し，フェーズフィールド・クリスタ
ルシミュレーションにより得られる物性を
導入したシミュレーション手法の構築を目
指す． 
 
４．研究成果 
 
(1) フェーズフィールド・クリスタル法の変
形シミュレーションにおける基本特性評価 
まず，フェーズフィールド・クリスタル法

を多結晶金属材料の変形シミュレーション
に適用する際の基本特性評価を行った． 
①温度の影響 
 温度を変化させた変形シミュレーション
を行った結果，温度が高い領域では粒の方位
回転および粒界移動が生じ，温度の低い領域
では粒界から転位が放出し，この転位が粒内
を横切る変形が確認された．これらの結果は，
これまで報告されている分子シミュレーシ
ョンや実験と現象が定性的に良く一致して
おり，フェーズフィールド・クリスタル法に
よる変形シミュレーションは温度依存性を
適切に表現できることを確認した． 
②ひずみ速度依存性 
 変形速度を変えた多結晶体の引張りシミ
ュレーションを行った結果，ひずみ速度を高
くすると応力－ひずみ関係の勾配が高くな
り，塑性変形が開始する応力値も高くなるこ
とを示した．このように，ひずみ速度依存性
を表現できることを示したが，ひずみ速度が
ある閾値より高くなると，変形シミュレーシ
ョンを適切に行えなくなることも示した．こ
れは，フェーズフィールド・クリスタルモデ
ルは基本的に現象を拡散で表現するため，原
子の拡散速度より速い現象には適用できな
いためである． 
③粒サイズ依存性 
 図 3のようなモデルを用い，多結晶体の結
晶粒のサイズを変化させた引張り変形シミ
ュレーションを行い，力学特性に対する粒サ
イズ依存性を評価した． 
 



 

 

 
図 3 粒サイズ依存性評価に用いたモデル 

 

 
図 4 応力－ひずみ関係の粒サイズ依存性 

 
 図 4はその際に得られた応力－ひずみ関係
である．粒サイズが小さい場合は，シミュレ
ーション領域も小さいため，1 つの転位の移
動が全体の特性に影響し，値が大きく揺らい
でいるが，傾向としては粒サイズが小さくな
るほど塑性変形に入る応力値が高くなる逆
Hall-Petch の関係を表現できていることが
わかる．逆 Hall-Petch 領域から Hall-Petch
領域へ変化する現象を確認するため，シミュ
レーション領域をさらに大きくしようと試
みたが，現有のコンピュータでは対応が困難
であった．そこで，GPU によるフェーズフィ
ールド・クリスタルシミュレーションを行う
ことを目的として，まず一般的なフェーズフ
ィールドシミュレーションの GPGPU化を試み
た． 
 
(2) フェーズフィールドシミュレーション
の GPGPU 化 
 当初計画では，MPI を用いた並列化による
シミュレーションの高速化を予定していた
が，フェーズフィールド法は GPUに非常に愛
称が良いということがわかり，予定を変更し
GPUによる高速化を図った． 
 

 
図 5 フェーズフィールド GPUシミュレーショ

ン高速化の領域サイズ依存性 
 
 図 5 は，2 元合金の 2 次元凝固シミュレー
ションにおける GPU高速化度を評価した結果
である．横軸は正方形シミュレーション領域
１辺の格子数，縦軸は，同じシミュレーショ
ンを CPU と GPU で行った際の時間，それぞれ
tCPUと tGPUの比 tCPU/tGPUを示している．この結
果より，シミュレーション領域が広くなるほ
ど高速化を達成でき，1024×1024を超えると
高速化はほぼ一定になることがわかった．ま
た，大きなシミュレーション領域においては，
約 70 倍程度の高速化を達成することができ
た． 
 さらに，デンドライトの 3 次元シミュレー
ションおよびマルチフェーズフィールドシ
ミュレーションにも GPUを適用し，いずれの
シミュレーションにおいても 2桁の高速化を
達成することができた． 
 
(3) 再結晶シミュレーション 
 フェーズフィールド・クリスタル法によっ
て得られる，粒界エネルギーおよび粒界モビ
リティーの方位差および方位依存性を導入
した再結晶シミュレーションを行うために，
前の作業と平行してマルチフェーズフィー
ルド法を用いた粒成長シミュレーションを
行った． 
 

 
図 6 変形帯からの再結晶シミュレーション 
 
 図 6は領域中央に配置した変形帯（塑性変
形量が周囲より高い帯状の領域）からの再結
晶シミュレーションの様子を示している．こ
の際，粒界エネルギーと粒界モビリティーに
は方位差依存性を与え，再結晶集合組織に戴
する支配的な因子評価を行った．この結果，
粒界エネルギーが小さく粒界モビリティー
が高い結晶方位差を有する粒が優先的に成
長し，集合組織形成に対しては粒界エネルギ



 

 

ーと粒界モビリティーの方位差依存性特性
が影響することを示した．また，特にモビリ
ティーの方位差依存性が集合組織形成に対
して重要であることを示した． 
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