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研究成果の概要（和文）：本研究では，金属積層造形中に形成される凝固組織を3次元的に高精度に予測するた
めに，積層造形中のマルチフィジックスを考慮したデンドライト・セル凝固モデルの構築と，その大規模３次元
計算手法開発を行った．ここで，演算性能の高いGPUを複数用いた並列計算と，固液界面にのみ細かい数値格子
を動的に配置する適合格子細分化法を組み合わせたフェーズフィールド(PF)モデルの大規模3次元計算手法を確
立した．また，メゾスケール熱流体計算とミクロスケールPFモデルのカップリングモデルを構築し，大規模3次
元PF計算を通して，実験組織をよく模擬した3次元積層造形組織の予測に成功した．

研究成果の概要（英文）：In this study, to accurately predict the solidification microstructure 
formed by dendrite/cell growth during metal additive manufacturing (AM) in three dimensions (3D), a 
multi-physics model coupling the meso-scale thermal fluid flow model and the micro-scale phase-field
 (PF) model was developed. To enable the large-scale 3D PF simulations, a high-performance computing
 methods combining parallel computation using multiple GPUs and the adaptive mesh refinement method 
were implemented. Through the large-scale 3D PF simulation during AM, the 3D microstructure was 
successfully predicted, simulating the experimental microstructure well. The developed method is a 
powerful tool for revealing the mechanisms of dendrite/cell growth with multi-physics phenomena 
during AM.

研究分野：計算材料科学

キーワード： フェーズフィールド法　格子ボルツマン法　複数GPU並列計算　適合格子細分化法　デンドライト・セル
成長　レーザー溶融法　金属積層造形　凝固

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
積層造形の凝固組織は造形物の品質を決定づけるため，その高精度予測が重要であるが，積層造形中のマルチフ
ィジックスを包括的に考慮した凝固組織予測モデル構築と，3次元組織予測を可能とする高性能計算手法開発が
課題であった．本研究で構築した3次元組織予測手法は，フェーズフィールド組織予測のための高性能計算手法
開発の指針となり，かつ，実験的にその場観察が難しい積層造形中の凝固組織形成過程を3次元的に再現・評価
できるため，学術的な貢献が期待できる．また，高品質な積層造形品を製造するための知見を生み出す強力なツ
ールとして，今後，産業面での貢献も期待できる．

※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 
積層造形(Additive Manufacturing: AM)は，従来の加工法では製造が難しい複雑な形状の製品を作
成可能な最新のものづくり技術であり，大きな社会変革をもたらすブレイクスルー技術として期待されて
いる．金属 AM による造形物の特性は，プロセス中に形成される凝固組織によって決定される．しかし
ながら，この凝固組織を高精度に予測できないことが大きな課題となっている[1]．金属 AM の代表的な
方法である，レーザー溶融式積層造形(Additive Manufacturing Selective Laser Melting: AM-SLM) に
おいては，母材上への金属粉末の配置，レーザー照射による金属粉末と母材の溶解，放熱による凝固
組織の形成，を層ごとに繰り返すことで立体物を造形する．この一連のプロセスは，金属溶融，液相流
動，母材からの柱状晶形成，溶液中での核生成と等軸晶形成，熱輸送，粒成長などの複数の物理現
象が同時に生じる複雑なマルチフィジックス問題である．加えて，高温かつ不透明な現象のため，溶融
プール内部の直接観察は困難である．そのため，数値計算による現象の再現と組織形成メカニズムの
解明が急務である．AM 凝固組織はデンドライト・セル状組織の成長とその後の粒成長によって形成さ
れる．デンドライト・セル成長を含むミクロスケール材料組織の発展を定量的に再現可能な強力な数値
モデルとしてフェーズフィールド(phase-field: PF)法が発展している[2]．AMプロセスのデンドライト・セル
成長の PF計算は行われているが，2次元問題や溶融プール底面の一部の領域を対象とした一定の温
度勾配・冷却速度下の評価に限定されており[1]，金属粉末の溶融や液相流動を同時に考慮した 3 次
元計算は行われていない．これは，AM プロセスにおける複雑なマルチフィジックス現象を包括的に再
現可能なモデルが存在しないことに加え，液相流動内での材料組織発展を考慮した 3 次元計算は計
算規模が膨大になるためである． 
 
２．研究の目的 
本研究では，積層造形過程のマルチフィジックスを考慮した PF 法ベースの数値モデルを構築し，そ
の大規模な 3 次元計算を可能とする新たな高性能計算手法を開発することで，積層造形プロセスで形
成される凝固組織の高精度予測を達成することを目的とする．  
 
３．研究の方法 
３．１．マルチフィジックス PFモデルの大規模 3次元計算手法開発 
希薄二元合金凝固のための定量的 PF モデル[3]，液相流動と固体運動を伴う等温・非等温二元合
金凝固のための PF 格子ボルツマンモデル[4, 5]を対象として，それぞれ高性能計算手法を実装する．
計算の大規模化および高速化のため，並列演算性能が高い graphic processing unit (GPU)を複数用い
た並列計算を実装する．また，PF 計算では，固液界面近傍にのみ特に細かい空間分解能が要求され
るため，必要な個所のみ動的に細かい数値格子を割り当てる適合格子細分化（adaptive mesh 
refinement: AMR）法の実装により計算を効率化する．本研究では，並列化が容易な八分木型ブロック
構造 AMR 法[6]を用いる．AMR 法を適用した PF 計算の複数 GPU 並列化にあたり，各 GPU の計算
負荷を均一にするため，動的負荷分散を考慮したスライスグリッド法に基づく領域分割法[7]を適用する．
温度場や濃度場，流れ場などの複数の場を取り扱う場合には，場ごとに適した格子幅，時間増分を用
いる複数格子・時間増分法[8]を適用することで，計算を効率化する．開発した大規模 3 次元計算手法
の並列演算性能は，研究室の GPU 計算機および東京工業大学の GPU スーパーコンピュータ
TSUBAME3.0 を用いて評価する． 

 
３．２．積層造形中の 3次元組織予測手法構築 
構築した大規模 3次元計算手法を，AM-SLM における溶融プール内の高速凝固問題に適用する．
ここで，凝固モデルとして，高速凝固において生じる溶質トラップ現象を考慮可能な二元合金凝固のた
めの定量的 PF モデル[9]を用いる．なお，溶融プール内のデンドライト・セル成長を精度よく予測するた
めには，溶融プール内の温度場と流れ場の情報が必須である．3.1章で開発する大規模 3次元計算法
を用いても，溶融プール全体を対象とした PF 計算は困難であったため，溶融プール全体の自由表面
挙動を高精度に予測可能なマルチフィジックス熱流体モデル[10]とのカップリングによるマルチスケー
ルモデリングを試みる．熱流体モデルでは，熱伝導と液相流動に加えて，金属の蒸発やマランゴニ流，
固液共存領域での圧力損失などのマルチフィジックスが考慮されている．このメゾスケールな熱流体モ
デルにより，溶融プールの自由表面挙動および温度・流れ場の時間変化を再現する．熱流体計算にお
ける溶融プール底近傍の一部領域を PF計算領域として設定し，その領域内の温度場を時空間的に補
間し，ミクロスケールな PF 計算の入力として利用する．大規模 3 次元計算の実施には，東京工業大学
の GPU スーパーコンピュータ TSUBAME3.0 を用いた． 
 
４．研究成果 
４．１．柱状デンドライト成長の高性能計算手法開発 
 二元合金凝固のための定量的 PFモデル[3]の複数 GPU並列 AMR計算手法を開発した．ここで，柱
状デンドライト成長を効率的に評価するため，デンドライトの先端位置を追従して計算領域を一方向に
移動させる領域移動法[7]を実装した．Fe-5.4％Si 二元合金を対象に，開発手法の並列計算性能評価



を行った．ここで，従来の均一格子を用いた計算では取り扱いが困難な，一次枝間隔が広い凝固条件
（温度勾配 3 K/mm, 冷却速度 5 K/min）における柱状デンドライト成長計算を実施した．図 1に，弱スケ
ール並列性能評価のために実施した 16 GPUsおよび 256 GPUs並列計算における柱状デンドライトの
固液界面形態の様子を示す．また，図 1に示す時刻 t = 3×106 Δtの状態から 2000 time step分の計算
を行い，その間の実行時間を図 2 に示す．図 2 に示すように，GPU 数を増やしてもほぼ同じ実行時間
が得られおり，開発した複数 GPU並列 AMR計算手法により良好な並列性能の元，計算を大規模化で
きることを示した．上記の成果は，国際誌Materials Theoryにて発表済みである[7]． 
 

図 1 弱スケール並列性能評価のために実施した
(a)16 GPUsおよび (b)256 GPUs 並列計算における
Fe-5.4wt.%Si の一方向凝固中の柱状デンドライトの
固液界面形態[7]． 

図 2 二元合金凝固の定量的 PFモデルの複
数 GPU並列 AMR計算手法の弱スケール並
列性能評価結果[7]． 

 
４．２．液相流動と固体運動を伴う等軸デンドライト成長の高性能計算手法開発 
 液相流動と固体運動を伴う等温二元合金凝固のための PF 格子ボルツマンモデル[5]の複数 GPU 並
列 AMR 計算法を開発した．ここで，液相流動を表現する格子ボルツマン計算に PF 計算よりも 2 倍粗
い数値格子を用いる複数格子法[8]を適用することで，計算のさらなる効率化を達成した．SCN-
3wt.%acetone を対象とし，図 3 に示す固液密度比に起因した浮力によって沈降しながら成長する等軸
デンドライトの計算を実施し，長距離沈降中の 3次元等軸デンドライトの成長・運動挙動を PF モデルに
基づく計算により初めて評価することに成功した．ここで，図 3に示すような領域内の界面領域が極端に
小さい条件において，AMR 法により顕著な高速化の効果が得られることを確認した．上記の成果は，
国際誌 Computational Materials Scienceにて発表済みである[11]． 
その後，開発手法を非等温凝固モデルに拡張し[4]，固液相変態に伴う潜熱放出および熱・溶質対
流が等軸デンドライトの成長・運動挙動に与える影響を評価した．本計算では，複数格子・時間増分法
[8]の適用により温度場の計算コストを大幅に削減し，等温モデルとほぼ同程度の計算時間で非等温モ
デルの計算を可能とした．上記の成果は，国際会議論文 IOP Conference Series: Materials Science 
and Engineering にて発表済みである[4]．以上より，PF 変数，温度場，溶質濃度場，流れ場の時間変
化を同時に取り扱ったマルチフィジックス PF モデルの大規模 3 次元計算を可能とする，当該分野にお
ける最先端の高性能計算手法開発に成功した． 

 

図 3 固液密度比に起因した浮力により沈降しながら成長する 3 次元等軸デンドライトの複数 GPU
並列 AMR-PF格子ボルツマン計算結果[11]．固液界面形態および領域中央断面上の溶質濃度分
布の時間変化を図示している． 



４．３．AM-SLMプロセス中の 3次元凝固組織予測 
 メゾスケール熱流体モデル[10]とミクロスケール PF モデル[9]のカップリングモデルを構築した．PF 計
算は，4.1章で構築した複数 GPU並列 AMR計算[7]により高速化される．構築手法を用いて，ニッケル
基超合金インコネル 718 の AM-SLM プロセスにおける 3次元凝固組織予測を実施した．AM-SLM の
プロセス条件は，実験データ[12]を参考に設定した．なお，実験では複数トラック・複数レイヤーの造形
が行われているが，本研究では簡単のため，熱流体計算において，粉末無し，かつ，シングルトラックプ
ロセスを仮定した．また，PF 計算においてインコネル 718 は Ni-5wt.%Nb と仮定した．溶融プールの底
から 30 μm（粉末層厚さと同程度）の範囲を対象に，薄膜 3次元領域における大規模 3次元 PF計算を
実施した．なお，AMRにおける最小格子幅は 5 nm と設定した．図 4に固液界面の時間発展の様子を
示す．図中の x方向がレーザー走査方向に対応している．図に示すように，実験と同様に，溶融プール
底から熱流方向に沿って成長する柱状セル成長が再現できた．ここで，溶融プール中央における柱状
セルの一次枝間隔を測定すると，およそ 0.21 - 0.24 μmであった．この値は実験値（0.27 μm）[12]と比べ
ると僅かに小さいものの概ね一致しており，構築した手法により高精度な 3次元凝固組織予測が可能で
あることを実証できた．本構築手法は，AM の 3 次元凝固組織を予測するための強力なツールであり，
その場観察が困難な AM 中のデンドライト・セル成長のメカニズム解明に強く寄与できる．上記の内容
は，現在，国際誌に投稿準備中である．今後，本構築手法を液相流動を伴う問題に拡張し，AM 中の
急流がデンドライト・セル成長に与える影響の詳細な評価を計画している． 
 

 
図 4 ニッケル基超合金インコネル 718の AM-SLM シングルトラックプロセスにおいて形成された溶融
プール底近傍の薄膜 3次元領域内でのセル成長の複数 GPU並列 AMR-PF計算結果． 
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