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研究成果の概要（和文）：本研究では，材料のマクロな力学特性とミクロな微視組織の関係を考慮した材料の力学解析
モデルの構築を行った．マルチフェーズフィールドモデルをベースとして，各相の力学特性を考慮することによって，
微視組織の形状や形態がマクロな力学特性に与える影響を求めることが可能なモデルを構築した．また，このモデルを
用いることにより，多結晶組織やラメラ組織内部の微視的な応力分布を求めることが可能であることを示した．また，
界面での物理的特性を明らかにするため，２相モデルを用いた分子動力学解析も行い，各相の特性がマクロ特性に及ぼ
す影響を明らかにした．

研究成果の概要（英文）：Numerical model for mechanics of materials including the multi-scale relationship 
between microstructure and macroscopic material properties was developed based on multi-phase-field model.
 Mechanical properties of each phase were taken into account, and the modeling for investigating the effec
t of complex shape and morphology of microstructure on the macroscopic behavior was constructed. Availabil
ity of the developed model was validated by demonstrating simulations on microscopic stress distributions 
in polycrystalline material and lamellar structures. Molecular dynamics model was also developed to focus 
on the physical situation at the two-phase interface, and the influence of the properties of each phase on
 the macroscopic properties was investigated. 
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９、Ｚ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 

 

 材料の微視的な特徴が巨視的な力学特性
や強度に与える影響については，結晶粒径の
影響を表す Hall-Petch の関係等の例を挙げ
るまでもなく，よく知られているところであ
る．近年，これらの影響が大きくなる微細な
デバイスの利用や，微視組織による特性変化
を活用した材料設計・プロセス設計の必要性
などの観点から，より精度の高い解析手法を
構築することが求められている．そのため，
微視組織の影響を直接考慮した力学解析モ
デルの構築が進められており，例えば，転位
論や結晶塑性理論などにより，結晶構造，異
方性，転位の運動などを考慮することによっ
て，塑性変形挙動の微視組織依存性が表現さ
れつつある．しかし，それらの理論を活用す
る場合，結晶方位や結晶粒の形状が，熱的ま
たは力学的な要因により，動的に変化する影
響を考慮することは難しい．このような微視
組織の動的な変化は，加工や熱処理過程では，
材料特性を決定する支配的な要素であり，微
視組織そのものの挙動を直接取り扱う手法
が必要とされている． 

 一方，相変態などの移動境界問題を簡潔な
微分方程式で表現し，それを差分法などの簡
便な数値解析手法で解くことによって，デン
ドライトのようなきわめて複雑な形状を再
現することができるフェーズフィールドモ
デルが注目されている．このモデルは，1993

年に Kobayashi による論文が発表された後，
組織形成の分野で急速に広まった．その後，
一方向凝固，多結晶組織，多元系合金，共晶・
共析，固相変態など，多くの微視組織形成過
程の解析に応用され，さらには，多相問題を
扱うマルチフェーズフィールドモデルや，原
子オーダでの解像度を扱うフェーズフィー
ルド・クリスタル法などに拡張されている．
力学との連成では，研究代表者らは，相変態
をこのフェーズフィールドモデルで表現し，
温度と応力を連成することによって，微視組
織内の応力分布を求める手法を提案し，その
定式化および有限要素解析による数値シミ
ュレーションを行っているが，結晶異方性が
含まれていない，界面領域での力学特性が適
当でない，降伏・塑性現象の微視的考察がな
されていない，等の問題点が残されている．
また，関連する研究は，この数年の間に急速
な広まりが見られ，結晶塑性解析に基づく核
生成サイトの予測，応力誘起マルテンサイト
変態，結晶異方性を考慮した異方性を有する
組織形成など，多岐にわたりつつある．しか
しその反面，解析モデルが高度に特殊化・複
雑化し，フェーズフィールドモデルが当初持
ち合わせた，「簡潔なモデルで複雑な現象を
再現する」という特色が薄れつつある．工学
的な応用を進める上でも，モデルの簡潔性は
重要であり，高度な数値解析技術や，測定不
能なパラメータの利用は普及の障害となっ
ている．さらに，ほとんどの解析手法では，

微視組織を初期状態として仮定しており，微
視組織がマクロ特性に影響を与えつつ，マク
ロな負荷によって微視組織が変化する動的
過程を真に連成しながら解析できるモデル
は構築されていないのが現状であった． 

 

２．研究の目的 

 

 そこで本研究では，凝固組織形成および固
相内の微視組織変化を対象とした研究代表
者らによる従来モデルを発展させ，フェーズ
フィールドモデルの複雑化は最小限にとど
めた上で，材料の微視組織と巨視的な変形特
性を真に連成した解析モデルの構築を目指
すことを目的とする．特に，本研究では，研
究代表者らによる従来モデルに対し，結晶異
方性の導入，界面領域での力学特性の表現，
結晶粒界における力学応答のモデル化，など
を対象とした改良を行うことで，目的とする
解析モデルの構築を図ることとする． 

 

３．研究の方法 

 
 結晶異方性の導入については，Steinbach
らによるマルチフェーズフィールドモデル
を用い，異なる方位をもつ領域を再現する．
界面領域での力学特性については，従来モデ
ルでは，単純な混合則的を用いていたが，こ
れに代わる適切なモデルを考案する．この際，
界面領域のもつ力学特性については，実験的
比較が困難であることから，分子動力学解析
を実行し，その結果を参照することによって，
混合則に代わる定式化を図る．粒界挙動につ
いても，分子動力学解析を行い，適切なモデ
ル化を図る．研究期間後半には，比較的大規
模な解析を行うことでマクロな特性の再現
性を検証し，最終的には，熱処理等の工学プ
ロセスにおける応力・変形と微視組織形成の
再現が可能な解析モデルの完成を目指す．ま
た，将来的には，実用的な工学問題への適用
をめざし，解析精度の検証を行うことによっ
て，ミクロとマクロを連成したマルチスケー
ル力学解析モデルの完成を図る．なお，巨視
的な変形挙動の解析には，当初，結晶塑性論
を用いることを想定していたが，これについ
ては，材料固有の条件が多数存在することと
なり，総合的なモデリングが困難となるため，
この手法は用いず，微視組織の形状や形態お
よびその分布と力学特性の関係に絞り込ん
だ解析を行うこととした． 
 
４．研究成果 
 
(1) 結 晶 異 方 性 の 導 入 に つ い て は ，
Steinbach らによるマルチフェーズフィール
ドモデルを用いることによって，結晶粒ごと
に異なる方位を導入した解析を可能とした．
これによって，結晶粒毎に異なる体積変化特
性を与えると結晶粒分布に応じた微視的応
力分布が生じることを示した．現段階では，



結晶方位の相違による力学的な特性の違い
までは考慮できていないが，今後，結晶塑性
理論などを導入し，結晶方位に基づく異方性
を考慮した力学解析を導入するための基礎
となるモデルを作成することができた． 
 
(2) 多結晶組織だけではなく，様々な微視組
織形態を扱うことが可能となった．特に，鉄
鋼材料のパーライト組織や，様々な共晶系合
金などに広く見られるラメラ組織を対象と
し，共晶および共析反応によるラメラ形態形
成過程の解析モデルの開発を行った．また，
このようなラメラ組織内部に生じる応力分
布や残留応力分布を求め，強度評価や力学特
性評価につなげるモデリングを行い，様々な
方向性をもつ微視組織を想定し，系統的な解
析を行うことによって得られるマクロな力
学特性の妥当性を評価した．とくにラメラ構
造をもつ材料に対して，相変態によって生じ
る体積変化や弾性率の相違がラメラ構造の
形成に影響し，それに応じて形成中に生じる
応力分布も大きく影響を受けることを示し
た．図１にこの計算結果を示す．図１(a)は
パラメータの違いによって生じる様々なラ
メラ組織を示している．成長は左端から起こ
り，図の右方向への成長が進む．各色は相の
違いを表しており，初期のγ相が，α相とβ
相に分離して成長し，ラメラ組織が形成され
る過程を再現している．このとき，α相とβ
相の初期核を設定するが，この間隔が定常的
な相間隔と異なる場合には，成長中に結合ま
たは分岐がおこり，安定な間隔が形成される．
また，図 1(b)は，このラメラ組織内の応力分
布を表している．α相とβ相では比体積が異
なるため，両相に引張り・圧縮の応力が発生
する．このことは，界面での不連続性を引き
起こし，界面強度の低下につながることを示
している． 

(3) マルチフェーズフィールドモデルに特
有な結晶粒の粗大化現象について改良を行
い，適正な結晶粒径分布の形態再現を可能と
した．多結晶組織形成過程では，サイズの異
なる結晶粒が生じる場合や比較的均一な粒
径が得られる場合があるが，様々な組織形態
が再現できるように，得られる粒径が制御可
能な計算パラメータの導入を行った．図 2が
この計算結果であり，パラメータの値によっ
て，得られる結晶粒の大きさが異なることが
わかる．また，どの場合でも，ほぼ一定の結
晶粒径を示して定常化しており，従来のフェ
ーズフィールドモデルのように，条件によら
ず粗大化が進行してしまうことが回避でき
ている．現象論的ではあるが，これによって，
目的とする微視組織を作成することができ，
この材料のもつ巨視的特性を再現すること
を可能とした．  

(4) 具体的な工学プロセスへの応用例とし
て，熱処理による表面組織変化のシミュレー
ションを行い，表面の結晶粒分布や残留応力
分布の解析を行った．図３はその計算結果の
一例であり，表面に析出する相の粒径が条件
によって異なることを示している．また，図
3(b)は表面層内に生じる応力分布を表して
いる．全体的に圧縮の残留応力が生じるが，
条件によって結晶粒分布に応じた微視的な
応力分布が生じる．このことは，同じ析出相
でも，強度に差異が生じることを示している． 
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図３．熱処理に伴う表面組織分布の変化
（左）と残留応力分布（右）[学術論文(2)] 
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図２．結晶粒径制御のフェーズフィールド
モデル解析[学術論文(4)] 
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図１．ラメラ組織形成と微視組織内応力分布
のシミュレーション結果[学会発表(5)] 



(5) 界面領域の力学特性解析については，分
子動力学シミュレーションによる数値実験
を行い，ラメラ構造と同様なナノスケールで
の積層構造をもつモデルを用い，界面をもつ
結晶性材料の弾性係数，降伏現象，および塑
性変形挙動について考察した．その結果，弾
性特性については，両材料の原子間相互作用
の相違の他，負荷方向と界面方位の相対的な
関係によって著しく異なることを明らかに
した．これによって，界面の原子間相互作用
と全体的な力学特性とを関連づけるメカニ
ズムのモデル化が可能となった．このモデル
は，界面における結晶面の接触状態の解析に
も派生し，ユニークな解析モデルとなってい
る． 
 
(6) 塑性変形特性についても，負荷方向と結
晶方位の影響が明らかであるが，その挙動は
きわめて複雑である．分子動力学シミュレー
ションでは，この複雑な現象がモデル内のど
こに現れるかを予測することが難しいため，
ある特定の箇所に変形の起点を誘導するこ
とによって，詳細な現象観察を容易にするモ
デルを作成した．今後は，このモデルを用い
て，より詳細な変形メカニズムの解明とモデ
ル化を図ることが可能であり，さらにその結
果は結晶塑性解析モデルの導入に向けた基
礎的なデータとすることができたというこ
とができる． 
 
(7) フェーズフィールドモデルに不可欠な
核生成条件についても，系統的な解析を進め，
微視組織形成とマクロ特性の関係を調べた．
そ の 結 果 ， マ ク ロ 解 析 に 用 い ら れ る
Johnson-Mehl-Avrami-Kolmogorov 形式とは
異なる成長カイネティクスが得られる条件
があることが示された． 
 
(8) 変態塑性現象の導入にも着手した．この
現象については現象論的にはよく知られて
いるが，メカニズムは未解明であり，原子ス
ケールでの解析も行うことによって，より物
理的なモデルに基づいた定式化を試み，フェ
ーズフィールドモデルへの導入の基礎的知
見を得た． 
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