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研究成果の概要（和文）： 

  鉄鋼材料における相変態など弾塑性変形を伴う材料組織形成を再現可能な結晶塑性
Phase-Field モデルの開発を行った. 本モデルでは, 結晶塑性解析に FFT を用い, 組織形成と
弾塑性変形の同時シミュレーションを可能とした. また, 構築したモデルを用いて,マルテン
サイト相形成過程のシミュレーションを行った. さらに, GPU によるシミュレーションの超高
速計算を達成し, 定量的な大規模計算の実現可能性を示した.  
 
研究成果の概要（英文）： 

  To simulate microstructure evolution with elastoplastic deformation, we developed a 
new crystal plasticity Phase-Field model. In this model, the microstructure evolution 
with the elastoplastic deformation could be simulated by FFT. Also, the martensitic 
transformation was simulated with the developed model. We demonstrated that acceleration 
of Phase-Field simulation can realize by using GPU.   
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１．研究開始当初の背景 

金属材料の力学特性は, 材料内部の微視
組織の分布や組織そのものの形態に強く依
存している. そのため, 再結晶や相変態な
どが生じる材料の製造過程における組織形
成過程を予測可能な数値シミュレーション
法の開発が求められている. これに対し近
年, Phase-Field 法を用いた組織形成シミュ
レーションは, 組織の全自由エネルギーに
基づき組織形成過程を表現できる方法であ
り, Phase-Field 法が有する頑強な理論体系
の故に, 種々の材料における組織形成過程
の数値シミュレーションに適用され, 大き
く注目されている. しかしながら, たとえ
ば鉄鋼材料の強化相として用いられるマル
テンサイト相やベイナイト相の形成過程の
ように組織発展と材料の弾塑性変形が同時
に 生 じ る現 象 を統 一的 に 記述 で きる
Phase-Field モデルは, ほとんど見当たらな
い. したがって, 弾塑性変形と組織発展を
同時に再現し, 予測しうるPhase-fieldモデ
ルは非常に有益な解析手法となるものと期
待される.  
 

２．研究の目的 
本研究では, 再結晶や相変態による組織

形成過程と材料の弾塑性変形を統一的に解
析可能とし, さらに塑性変形による結晶方
位変化や転位密度変化をも評価可能な結晶
塑性理論Phase-Fieldモデルを構築すること
を目的とした.  
 
３．研究の方法 
(1) 弾 塑 性 変 形 に 伴 う 材 料 の 流 動 を
Phase-Field 法を用いて表現するための移流
計算法や高速フーリエ変換を用いたスペク
トル法による結晶塑性解析法を開発する. 
 
(2) (1)で開発するスペクトル法による結晶
塑性解析法を, これまで開発してきた
Phase-Field モデルに導入し, 結晶塑性
Phase-Field モデルを構築する.  
 
(3) (2)で構築した結晶塑性 Phase-Field モ
デルを用いて, 実際の鉄鋼材料における材
料組織形成過程のシミュレーションを行い, 
適用可能性を検討する.  
 
(4) 結晶塑性解析と組織計算の効率化を図
るため, Graphic Processing Unit(GPU)によ
る Phase-Fieldシミュレーションの超高速計
算法の検討を行う.  
 
４．研究成果 
4.1 結晶塑性 Phase-Field モデルの構築 
 本研究で構築した結晶塑性Phase-Fieldモ

デルを以下に示す.  
本モデルにおける, 系の全自由エネルギ

ーGtotal は, 従来と同様に化学的自由エネル
ギーGchem, 勾配エネルギーGgrad および弾性ひ
ずみエネルギーGelast の和として, 次式のよ
うに定義する.  

elastgradchemtotal GGGG   

ここで, 化学的自由エネルギーGchem は, 秩序
変数φiの多項展開式で表現する.  
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ここで, 秩序変数φi (i = 1, 2, …, N)は, N
個ある結晶粒のうち, ある i番目の結晶粒内
で φi = 1, それ以外の結晶粒で φi = 0 と
なり, 界面領域で滑らかに変化する変数で
ある. また, A, B, C は展開係数である. 勾
配エネルギーは, 勾配エネルギー係数κを
用いて, 次式で表す.  
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弾性ひずみエネルギーは , Phase-Field 
Microelastcity 理論に基づき評価する.  
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ここで, Cijkl は弾性係数マトリクス, c

ij は全
ひずみ, 0

ij は固有ひずみである. 全ひずみ
は, 均一ひずみ c

ij と変動ひずみ c

ij の和とし
て定義され, 無限遠方では系は自由表面を
有していることを仮定すると, それぞれ次
式で表される.  
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本モデルでは, 上式の変動ひずみ c

ij を求め
る際に高速フーリエ変換を用いる.  
さらに, 弾性ひずみエネルギーより, 

Cauchy 応力は次式であらわされる.  
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本研究では, 相変態による組織形成とそ
れに伴う弾塑性変形を解析するために, 固
有ひずみ 0

ij は変態ひずみ trans

ij と塑性ひずみ
p

ij の和として次式で定義する.  
p
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変態ひずみは, N 個あるバリアントのうち, 
ある m番目バリアントの析出物が形成する際



の変態ひずみと秩序変数との線形関数とし
て, 例えば次式のように定義する.  
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これにより, 任意形状の析出物を含む系の弾
性ひずみエネルギーが評価できる.  

一方, 塑性ひずみは結晶塑性理論に基づき, 

次式の塑性ひずみ速度を時間積分して求め
る.  
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ここで,  
ijP は Schmid テンソル,   はせん

断ひずみ速度であり, ひずみ速度依存性型
の次式を用いる.  
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また, 加工硬化を表現するための, 臨界分解
せん断応力の時間発展式には, 次式を用い
る. 
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ここで, hαβは硬化係数であり, 塑性せん断
ひずみ   
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 に依存した関数を用いる.  
  以上より, 系の全自由エネルギーGtotal を
用いて, 新相の形成過程を記述する時間発
展方程式は, 次式であらわされる. なお, Mφ

は秩序変数の易動度である.  

i

totali G
M

t 






       

上式の時間発展方程式および塑性ひずみの
発展方程式を差分法等で離散化し, 数値解
析することで組織発展に伴う塑性変形や塑
性変形による結晶方位変化を評価できる. 
また, 平衡方程式を解き局所変位および, 
ひずみを求める過程でフーリエ変換を用い
ており, 収束計算を必要としないため高速
な数値シミュレーションが可能である 
   
4.2 結晶塑性Phase-Fieldモデルを用いた析
出物形成シミュレーション 

4.1 で説明した結晶塑性 Phase-Field モデ
ルを用いて, 単純な球状析出物の成長過程
の3次元シミュレーションを行い, 析出物周
りの応力変化や塑性変形挙動を評価した.  

図 1 に, シミュレーションモデルを示す. 
解析領域の大きさは 48×48×48 μm3 である. 
初期状態においては解析領域内に2つの析出
物をランダムな位置に形成させる. 母相お
よび析出物ともにすべり系の数は 12 とし, 
結晶方位はすべて同一とする. 相変態にお
いては等方的な体積膨張成分の変態ひずみ
が生じるものとする. 数値解析における境
界条件は, 全方向周期境界条件を適用する.  

図 2に, シミュレーションで得られた析出

物の成長過程を示す. ここで, 析出物はφi 
> 0.9 (i = 1, 2)を満たす領域に色付けして
示している. この結果より, 時間とともに
析出物は等方的に成長し, 析出物同士が衝
突すると結晶粒界を形成していることがわ
かる.  

 

図 1 シミュレーションモデル 
 

 

図 2 球状析出物の形成過程 

 

 

図 3 相当応力分布 

 

 

図 4 相当塑性ひずみ分布 

 

図 3に, 図 2の破線で示す断面での相当応
力分布の時間変化を示す. 母相から析出物
が形成する際に, 等方的な体積膨張が生じ
るため, 界面近傍の母相では引張り応力が
生じ, 高い応力の領域が形成される. さら
に, その応力を増加させながら, 母相/析出
物界面とともに移動していることがわかる. 
特に, 析出物に挟まれた母相で高い応力を
示しており, 図 4に示すように高い応力を示
す界面近傍や析出物に挟まれた母相におい
て塑性変形が生じる. さらに, 析出物が互
いに衝突して結晶粒界を形成すると, 粒界
において塑性ひずみを残して, 応力は減尐
している. したがって, 相変態が完了し解
析領域内が析出物で満たされた後でも, 粒
界近傍などの析出物内部には残留応力が生
じていることがわかる.  



 
4.3 鉄鋼材料におけるマルテンサイト変態シ
ミュレーションへの適用 
 4.1 で示した結晶塑性 Phase-Field モデル
を用いて, 鉄鋼材料におけるマルテンサイ
ト変態の 3次元シミュレーションを行った.  
 本研究では, Fe-Ni 合金におけるマルテン
サイト変態をモデル化するために, 固有ひ
ずみを次式のように定義する.  
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ここで,  mkl

00 は形成しうるバリアント(兄
弟晶)のマルテンサイト相のうち, m番目のバ
リアントが生じる際の変態ひずみである. 
本研究ではマルテンサイト相のバリアント
として西山-Wasserman(NW)バリアントを用
いる. このとき, 変態ひずみは次式のよう
に表される. 
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ここで, g はマルテンサイト変態で生じるせ
ん断変形の大きさ, ni, lj はそれぞれ晶癖面
の法線ベクトル, せん断変形の方向ベクト
ルである. また, φm はそのバリアントの存
在確率である. 本シミュレーションでは, 
多結晶体におけるマルテンサイト相の形成
過程をシミュレートするため, 回転マトリ
クス Rij を用いて母相の結晶方位に合わせて
変態ひずみを座標変換している.  
  

(a)  

(b)  

図5 マルテンサイト変態のシミュレーション
モデル 

 
図5に, オーステナイト母相の多結晶構造の
モデルを示す. 解析領域内には10 個の結晶
粒が存在する. 温度は, 255K で一定とし, 

等温変態におけるマルテンサイト組織の形成
過程を再現する. さらに, マルテンサイト相
の核形成サイトとなる結晶欠陥を表現するた
めに, 図5 (b)に示すように解析領域中央付
近の結晶粒界上に微小な塑性ひずみを与え
る. 

図6に, 各NWバリアントを持つマルテンサ
イト相の形成過程を示す. 母相中に配置した
結晶欠陥から形成したマルテンサイト相は, 
時間とともに成長している. また, 最初にマ
ルテンサイト相が形成した結晶粒以外におい
ても, 変態によって生じた内部応力場に誘起
され次々とマルテンサイト相が形成している. 
さらに,マルテンサイト相は自身が形成する
ことで生じる弾性ひずみエネルギーが最小と
なるように, プレート状もしくは板状の形態
を呈し, 層状の組織形態となっていることが
わかる.  
  

 

図 6 マルテンサイト相の形成過程 

 

 
図 7 マルテンサイト相形成による相当塑性
ひずみ分布の変化 
 
図7に, マルテンサイト相組織の発展とそ

れに伴う相当塑性ひずみ分布の変化を示す. 
マルテンサイト相の形成においては, 大きな



膨張を伴う変態ひずみが発生するため, それ
により生じる応力を緩和するため, マルテン
サイト相の近傍, 特にバリアント間の界面付
近で塑性ひずみが生じていることがわかる. 
   以上のシミュレーション結果より, 本研
究で構築した結晶塑性Phase-Fieldモデルを
用いることにより, 鉄鋼材料において生じる
塑性変形を伴うマルテンサイト変態を再現で
き, 組織形成過程と変態ひずみの発生による
塑性変形挙動も解析できることが示される. 

本モデルをさらに高精度化していくこと
で, ラスマルテンサイト組織といった鉄鋼
材料の高強度化に重要な組織の形成予測が
可能になることが期待される.  
 
4.4 GPU による Phase-Field シミュレーショ
ンの高速化 
  4.3 で 示 し た よ う に , 結 晶 塑 性
Phase-Field モデルを用いて鉄鋼材料におけ
る塑性変形を伴うマルテンサイト変態とい
った組織形成過程をシミュレート可能であ
るが, 実際には結晶塑性解析と組織発展計
算を同時に計算するため, 3 次元解析となる
と計算コストが大きい. その反面, より定
量的な計算結果を得るためには, 境界条件
の影響を低減するためにも, より多くの結
晶粒内での変態挙動をシミュレートする必
要があり, 計算領域の拡大が重要となる. 
そこで, 本研究では結晶塑性Phase-Fieldモ
デルを用いたシミュレーションの高速化・効
率化を図るため, 次世代の計算機ハードウ
ェアとして注目されている GPU を用いた
Phase-Field シミュレーションの超高速計算
法を検討した.  
  本研究では, はじめに NVIDIA 社の GPU を
用いてPhase-Fieldシミュレーションを高速
化が可能であるかを確認するため, すでに
開発済みの合金凝固組織(デンドライト)形
成シミュレーションのプログラムコードを
基に, GPU 計算用に CUDA プログラム開発し
た.  

 

 

図 8 GPU で計算した合金凝固組織の形成過
程 

 

図 8は, NVIDIA 社の GPU TESLA C1060 を用い
て計算を行って得られたNi-Cu合金のデンド
ライト形成過程である. このシミュレーシ
ョンでは, 576×576×576 格子の解析領域中
央に核を置いた. この結果より, GPU を用い
た計算でも, デンドライトの形成過程をう
まく再現できていることが確認できる. 

 

図 9 GPU による計算性能 

 

 

図 10 GPU で計算した多結晶粒成長過程 

 

また, 同じシミュレーションを CPU(Intel 
core i7 950)で行った場合の計算速度が 
0.24GFLOPS (1FLOPSは 1秒間で 1回の四則演
算回数を表す)であるのに対し, GPU では
155.5GFLOPS となり, 約 600 倍の高速化が可
能となった. 図 9 に, GPU を用いた同シミュ
レーションにおいて, 解析領域の大きさを
変化させたときの計算性能の変化を示す. 
この結果より, 解析領域が大きくなるほど
FLOPS 値は向上しており, GPU を用いること
で大規模な計算領域でPhase-Fieldシミュレ
ーションを行っても, 従来のCPUによる計算
に比べて尐なくとも数100倍の高速化が可能
であることが示された.  
  さらに, 多結晶体における組織形成過程
を再現可能なMulti-Phase-Field法を用いた
シミュレーションに対しても, GPU による高
速化が可能であるかを確認した. 図 10 に, 
GPU を用いて Multi-Phase-Field 法による多
結晶粒成長シミュレーションを行った結果
を示す. 粒成長挙動が再現できている事が
確 認 で き , 図 11 に 示 す よ う に
Multi-Phase-Field 法を用いた組織形成シミ
ュレーションに対してもCPUを用いたシミュ
レーションに比べて, 約 5倍の高速化を実現
した.  



 以上の結果より, GPU を用いることで
Phase-Field シミュレーションを飛躍的に高
速化することができた. 本研究では, 東京
工 業 大 学の ス ーパ ーコ ン ピュ ー ター
TSUBAME2.0においてPhase-Fieldシミュレー
ションの超並列 GPU 計算を可能としており, 
こうしたGPU計算技術を用いることで, 本研
究で構築した結晶塑性Phase-Fieldモデルに
関しても大規模なシミュレーションの実行
が可能であると言える.  
 

 
図 11 GPU と CPU での計算性能の比較 
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