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研究成果の概要（和文）：材料開発では，材料組織の適切な予測と制御が極めて重要である．本研究では，フェ
ーズフィールド(PF)計算，SPring-8によるその場観察，分子動力学(MD)計算の三つの最先端研究をデータサイエ
ンスにより融合し，革新的メゾスケール材料組織予測アプローチの構築を目指した．MD計算結果を観察データと
し，PFとEnKFによるデータ同化によって界面物性値を算出する手法を開発した．SPring-8その場観察結果を観測
データとし，PFとEnKFによるデータ同化によって物性値と場の情報を得る基盤技術を構築した．大規模PF計算に
よる高精度材料組織予測法を開発し，凝固と粒成長の組織予測とメカニズム解明を行った．

研究成果の概要（英文）：In material development, accurate prediction and control of material 
microstructures are extremely important. In this study, we tried to construct an innovative 
mesoscale material structure prediction approach by combining three cutting-edge researches of 
phase-field (PF) simulation, in-situ observation by SPring-8, and molecular dynamics (MD) simulation
 through data science. We successfully developed the data assimilation to calculate the interfacial 
physical properties by PF and EnKF using the MD results as observation data. Moreover, to obtain the
 material physical properties and field information, we constructed a frame of data assimilation by 
PF and EnKF using the results of SPring-8 in-situ observation as observation data. In addition, we 
constructed the high-performance PF simulation schemes and performed large-scale PF simulations for 
solidification and grain growth to predict the material microstructures and clarify important 
mechanisms in microstructure formation process.

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　分子動力学法　その場観察　データサイエンス　凝固　粒成長　材料組織
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研究成果の学術的意義や社会的意義
人々の生活が多様性を増す中で，ものづくりの根幹である材料開発の時間短縮が喫緊の課題となっている．材料
開発は，素材の開発に加え，メゾスケールの組織制御が極めて重要である．本研究では，大規模フェーズフィー
ルド計算，大型放射光施設によるその場観察，大規模分子動力学計算の，最先端の3つの研究をデータサイエン
スを用いて融合する高精度材料組織予測法の開発を試み，その基盤を構築した．当該分野における日本の最先端
研究の融合，実験と計算の融合を推し進めたことに学術的意義がある．本研究で構築した融合研究の基盤をさら
に発展させ，多様なものづくりを支える材料開発に貢献することが可能となる．

※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、研究者個人に帰属されます。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
 継続的な新材料開発や既存材料の高機能化は，人間社会と経済の持続可能な発展に不可欠の
テーマである．新材料開発の時間とコストを大幅に低減することを目標に，アメリカのマテリア
ルズ・ゲノム・イニシアティブ[1]を皮切りとするマテリアルズ・インフォマティクス戦略が，日
本をはじめ各国で推進されている．これは，従来の材料開発で用いられてきた理論・実験・計算
科学を，コンピュータを活用したデータサイエンスにより融合するデータ駆動型アプローチで
あり，材料技術革新の新しい潮流である．これを達成するためには，各手法の高精度化と連携が
不可欠であるが，特に実験とシミュレーションの融合が不十分であることが指摘されている[2]．
また，第一原理計算のみで十分な評価が行える特定の材料に対しては既に成果も報告されてい
るが，多くの材料ではメゾスケールにおける材料組織の高精度予測が極めて重要であり，その精
度は未だ不十分である[3]． 

メゾスケール材料組織を定量的に予測可能な唯一の数理モデルは，フェーズフィールド(phase-
field : PF)法である[4]．PF 法は凝固時のデンドライト成長の再現に成功してから注目を集め，現
在では多様な組織の予測が可能となっている．しかしながら，拡散界面モデルを用いるために計
算コストが高く，取り扱える領域が狭いことが課題である．「実験とシミュレーションの融合の
欠落」は，PF 計算の高い計算コストが影響しており，対象とする時空間スケールに大きな差が
あるために，両者の結果を同じ土俵で議論できない状況である． 
当研究グループは，graphics processing unit (GPU)の高度な並列処理能力に着目し，複数の GPU

を並列化することで世界最大の PF 計算を可能としてきた[5, 6]．最近では，分子動力学(molecular 
dynamics : MD)法の大規模 GPU 並列による 10 億原子計算に成功し，自発的均質核生成から凝固
そして粒成長に至る一連の組織予測を世界で初めて可能とした[7]．このため，大規模 PF 計算と
その場観察，大規模 PF 計算と大規模 MD 計算の直接比較・連携・融合が可能であり，最先端の
三手法融合研究による高精度組織予測が可能ではないかという着想に至った． 
 
２．研究の目的 
 本研究では，大規模 PF 計算を基軸とし，SPring-8 によるその場観察と大規模 MD 計算の三つ
の最先端研究をデータサイエンスにより融合し，定量的かつ高精度な革新的メゾスケール材料
組織予測アプローチの構築を目指す．具体的には次の 3 点を期間内に明らかにする． 
(1) 大規模 MD 計算による界面物性の算出 
(2) その場観察と大規模 PF 計算による場の情報と物性値の推定 
(3) 大規模 PF 計算による高精度材料組織予測法の開発 
 
３．研究の方法 
 「２．研究の目的」において設定した 3 点の目的を達成するために，下記の研究手法を用いる． 
(1) 大規模 MD 計算による界面物性の算出 
 系統的な大規模 MD 計算において固液界面エネルギーとカイネティック係数の界面異方性物
性を算出する．その結果を，機械学習（ディープラーニング）を用いることで，従来の近似理論
に頼ることなく，そのまま精度良く PF 法に反映する． 
(2) その場観察と大規模 PF 計算による場の情報と物性値の推定 
 一方向凝固のその場観察と大規模 PF 計算を同一条件下で行い，データ同化を用いることで場
の情報と物性値を推定し，凝固成長のダイナミクスを解明する． 
(3) 大規模 PF 計算による高精度材料組織予測法の開発 
 上記 2 点の成果を用い，構造材料に対する大規模 PF 計算によるメゾスケール材料組織の高精
度制御にチャレンジする．特に凝固組織をターゲットとし，最終的には組織微細化に重要なデン
ドライト断片化を再現し，メカニズムの解明を試みる． 
 
４．研究成果 
 まず研究目的に対する研究達成状況を示す．目的(1)に対しては，手法の再検討を行い，データ
同化を用いることにした．大規模 MD 凝固計算の結果を観察データとし，PF 法によるシミュレ
ーションとアンサンブルカルマンフィルタ(Ensemble Kalman Filter: EnKF)を用いたデータ同化に
よって界面物性を取得する手法を構築し，純鉄の 4 つの界面物性の同時算出に成功した[8]．加
えて，粒成長時の粒界異方性物性の算出にも取り組み，大規模 MD 粒成長計算の結果を観察デ
ータとし[9]，マルチフェーズフィールド法(multi-phase-field: MPF)計算[10, 11]と EnKF によるデ
ータ同化法を構築した．しかしながら，MD 粒成長計算では粒界移動時の揺らぎが大きく，MD
結果を観察データとするデータ同化には成功しておらず今後の課題である．目的(2)に対しては，
SPring-8 における Fe-Si 合金の一方向凝固その場観察を行い，PF 計算を用いたデータ同化を行う
ために，画像データを PF 変数に落とし込む手法を開発した．また，データ同化を高速に行うた
めに，GPU スパコン上で複数の PF 計算を同時に実行可能な，データ同化の複数 GPU 並列計算
を可能とした．目的(3)は，凝固組織の高精度予測を可能とするため，PF モデル開発[12, 13]と高
性能 PF 計算法の開発を行い[14, 15]，柱状晶の競合成長現象の解明[16]，強制対流による単一等
軸デンドライトの形態変化[17]，多数の等軸デンドライトの運動を伴う等軸晶形成モデルの構築
[18-21]，自然対流が凝固組織形成に及ぼす影響の解明[22-24]，柱状デンドライト樹間液相流れの
透過率評価法の確立[25-27]，混相流モデルの構築[28]，超大規模粒成長計算法の確立と現象解明



[29-32]を達成した．以下に各成果を詳細に示す． 
 
(1) 大規模 MD 計算による界面物性の算出 
 MD 計算による従来の界面物性評価においては，ある物性を抽出するために理想的な状態を作
り出す必要があり，面方位に依存する全ての界面物性を取得することには限界があった．本研究
では，過冷却融液の中で固相核が成長する MD 計算結果をそのまま用いることで，全ての界面
物性を同時に算出可能な手法の開発を試みた．手法としては，MD 計算結果を観察データとし，
PF 計算と EnKF を適用するデータ同化を用いた．また，原子の位置情報からなる MD 計算結果
を，PF 変数の分布情報に変換するマッピング手法を構築した[10]．これによって，MD 計算結果
を直接 PF 計算と比較することを可能とした．次いで，Finnis-Sinclair (FS)ポテンシャルを用いた
過冷却純鉄からの単一核成長計算結果に対してデータ同化を試み，界面エネルギーとその異方
性強度，界面モビリティとその異方性強度の 4 つの物性を同時に精度よく算出することに成功
した[8]．さらに，本手法を多結晶粒成長問題にも適用し，通常の MD 粒成長計算結果を観察デ
ータとし，MPF 法と EnKF を用いたデータ同化の手法を構築した．ここで，図 1 に示すような
双子実験によって，同時にデータ同化の可能な粒数の評価を行い，6 個までの粒数，つまり 30 個
の粒界物性（＝15 粒界×2 物性値：粒界エネルギーと粒界モビリティ）までであれば同時評価が
可能であることを示した（論文執筆中）．一方で，MD 粒成長計算では，粒界が移動する際に揺
らぎが生じるため，現在のところ MD 計算結果を用いたデータ同化は成功しておらず今後の課
題である． 

 
図 1 多結晶粒成長のデータ同化による双子実験結果 

 
(2) その場観察と大規模 PF 計算による場の情報と物性値の推定 
 当初の計画では，SPring-8 における合金凝固のその場観察とまったく同じ条件の PF 計算を行
い，データ同化によって場の情報と物性値を取得する予定としていた．図 2(a)中の挿入図は，
SPring-8 において，Fe-5.3wt%Si の一方向凝固のその場観察を行った結果である．この実験を完
全に再現するために，図 2 のような PF 計算を試みた．図 2 の計算では，4.837 × 4.837 × 0.1 mm3

の領域を 6,144 × 6,144 × 128 格子に分割し，温度勾配 G = 3 K/mm，冷却速度 R = 5 K/min の条件
の下で，96.6 s (4.8 × 106 steps)の計算を行った．この計算は，東京工業大学の GPU スパコン
TSUBAME3.0 において，192 個の GPU を並列させて約 5.5 日間行ったものである．しかしなが
ら，計算規模が極めて大きくデータ同化が不可能であった． 

 

図 2 その場観察と同条件における大規模 PF シミュレーションの結果 

 
図 3 その場観察結果からの固液界面抽出手順 

 そこで，図 3 に示すようなデンドライト先端曲率半径の大きな組織を再現するその場観察実
験を行い（Fe-4wt%Si，R = 5 K/min），一部を取り出すことでデータ同化に用いることを考えた．
まず，その場観察結果を PF 変数の情報に変換するマッピング法を開発した．図 3 に示すように，



その場観察結果をスムージング処理し，固相率情報に変換し，その 2 階勾配によって界面位置を
特定した．これによって PF 計算と EnKF によるデータ同化準備は完了した．しかしながら，そ
の場観察は薄膜内における 2 次元実験とはいえ，完全には 2 次元となっていない．そのため，3
次元組織の 2 次元投影情報のみでデータ同化を行う手法を現在検討中であり，その場観察結果
を用いたデータ同化はまだ成功には至っていない． 
 その場観察結果を観察データとする PF 法によるデータ同化は，個々の PF 計算が大規模計算
となるため，計算の並列化が必須である．データ同化では，アンサンブル数 N だけの PF 計算を
同時に行う必要があるため，TSUBAME3.0 において並列データ同化を可能とした．図 4 は GPU
数を増やした時の計算時間を示している．GPU 数の増加とともに計算時間がほぼ線形的に減少
しており，良好な並列性能が得られていることがわかる．また，個々の PF 計算が大規模となる
ため，データ同化に加えて各 PF 計算も並列化するコードの開発も完了した． 

 
図 4 GPU スパコン上におけるデータ同化の並列処理スケーリング 

 
(3) 大規模 PF 計算による高精度材料組織予測法の開発 
 当研究グループでは，これまで GPU スパコンを用いた大規模 PF 計算による世界最大の計算
を可能としてきた．しかしながら，液相流動の考慮，温度場の考慮，実験との比較，統計的評価
のためには，さらなる計算の高速化と大規模化を必要とする．本研究では，高性能 PF 計算法の
構築および大規模 PF 計算と大規模 MD 計算による組織形成過程の予測・現象解明を試みた． 
 高性能計算法の構築においては，液相流動を伴うデンドライト凝固の大規模 PF 計算を可能と
するため，PF 法と格子ボルツマン法を連成させ，複数 GPU 並列化を行い，良好なスケーリング
が達成できることを示した．また，強制対流下におけるデンドライト成長の世界最大の PF 計算
を示した[15]．加えて，温度場と流動場を効率的に計算することを目的とし，PF，濃度場，温度
場，流動場の各場の支配方程式に対して異なるサイズの格子と時間増分を適用する，マルチグリ
ッド法とマルチ時間増分法を導入し，一様サイズの格子と時間増分を用いる場合の約 100 倍の
計算高速化を達成した[14]．また，本研究期間の途中において，GPU スパコン TSUBAME のバ
ージョンが 2.5 から 3.0 へ更新され，GPU が全て取り換えられたため，新しい GPU アーキテク
チャー用にコードを最適化した． 
 凝固組織の高精度予測においては，下記に示すような多くの特筆すべき成果を得た： 
 多結晶柱状晶の一方向凝固大規模 PF 計算を行い，粒間の淘汰現象が基本的には Walton-

Chalmers モデルに従うことを発見した[16]． 
 強制対流下における単一デンドライトの成長計算を系統的に行い，流動方向と優先成長方

向の角度がデンドライト形態変化に及ぼす影響を明らかにした [17]． 
 固液密度比によって沈降しつつ成長する単一デンドライトの長距離落下計算を可能とする

計算手法を開発した[19]． 
 等軸晶の形成過程を再現するために，複数の等軸デンドライトが運動・衝突・融合を伴う成

長と，融合後の粒成長を連続して表現可能な PF モデルを構築した[20]．本手法を複数 GPU
並列化することで，数百の等軸デンドライトを取り扱うことのできる大規模 PF 計算を可能
とした[18]．さらに，本手法を固液共存域の変形問題へ適用し，その有用性を示した[21]． 

 自然対流を伴う 2 次元と 3 次元の大規模一方向凝固計算[22]，2 次元問題における 2 結晶の
競合成長に及ぼす自然対流の影響評価を行い[23]，自然対流が柱状晶成長に及ぼす影響を明
らかにした． 

 デンドライトスケールのミクロ凝固組織情報をマクロ流動計算で用いる際に重要となる，
デンドライト樹間液相流れの透過率を，大規模 PF 計算と格子ボルツマン計算によって算出
する手法を構築し，柱状晶に対する透過率が Kozeny-Carman の式で表現可能であることを
示し，また初めて透過率テンソルを提案した[25-27]． 

 自由表面を伴う PF 凝固計算を可能とするために，MPF モデルを用いた混相流計算法を構
築した[28]． 

 多結晶粒成長問題においては，2 次元粒成長問題に対する粒界異方性の影響評価[32]，世界最
大の理想粒成長 MPF 計算による統計的粒成長挙動の解明[31]，3 次元粒成長とその 2 次限断面
内の粒成長の相関関係の解明[30]，薄膜内における粒成長挙動の解明[29]を行った． 
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Permeability prediction for 3D dendrites structure by large-scale phase-field lattice Boltzmann simulation

Parameter estimation during solidification of metals based on data assimilation

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2018年

2018年

2018年

2018年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

The 13th World Congress in Computational Mechanics (WCCM 2018)（国際学会）

The 13th World Congress in Computational Mechanics (WCCM 2018)（国際学会）

The 13th World Congress in Computational Mechanics (WCCM 2018)（国際学会）

R. Sato, T. Takaki

S. Aihara, T. Takaki, N. Takada

S. Sakane, T. Takaki, M. Ohno, Y. Shibuta, T. Aoki

E. Miyoshi, T. Takaki, Y. Shibuta, M. Ohno

The 13th World Congress in Computational Mechanics (WCCM 2018)（国際学会）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

Multiple-phase-field simulation of multiple dendritic growth with motion

Three-dimensional simulation of spreading dynamics of a droplet on substrate using multi-phase-field model

Three-dimensional phase-field simulations during directional solidification of a binary alloy considering thermal-solutal
convection

Direct mapping from molecular dynamics to phase-field simulations for accurate prediction of grain growth



2018年

2018年

2018年

2018年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

55th Annual Technical Meeting of the Society of Engineering Sciences (SES)（国際学会）

55th Annual Technical Meeting of the Society of Engineering Sciences (SES)（招待講演）（国際学会）

The 9th International Conference on Multiscale Materials Modeling (MMM2018)（招待講演）（国際学会）

 ３．学会等名

T. Takaki, S. Sakane, M. Ohno, Y. Shibuta

Y. Shibuta, S. Okita, S. Sakane, E. Miyoshi, T. Takaki, M. Ohno

 ２．発表標題

 ２．発表標題

Y. Oka, M. Ohno, T. Takaki, Y. Shibuta, K. Matsuura

E. Miyoshi, T. Takaki, Y. Shibuta, M. Ohno

55th Annual Technical Meeting of the Society of Engineering Sciences (SES)（国際学会）

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

High-performance phase-field lattice Boltzmann modelling and simulation of multiple dendrite growth with motion

Microstructure formation in large-scale molecular dynamics simulation

Parameter estimation in solidification processes of metals based on data assimilation

Accuracy evaluation of phase-field grain growth models with different functional forms

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2018年

2018年

2018年

2018年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
The 9th International Conference on Multiscale Materials Modeling (MMM2018)（招待講演）（国際学会）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

The 9th International Conference on Multiscale Materials Modeling (MMM2018)（国際学会）

E. Miyoshi, T. Takaki, Y. Shibuta, M. Ohno

R. Sato, T. Takaki, S. Sakane, M. Ohno, Y. Shibuta

S. Sakane, T. Takaki, M. Ohno, Y. Shibuta, T. Aoki

T. Takaki, S. Sakane, M. Ohno, Y. Shibuta, T. Aoki

The 9th International Conference on Multiscale Materials Modeling (MMM2018)（国際学会）

The 9th International Conference on Multiscale Materials Modeling (MMM2018)（国際学会）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

Direct mapping from molecular dynamics to phase-field simulations for accurate prediction of grain growth

Multi-phase-field lattice Boltzmann modeling and simulation of equiaxed structure

Multi-GPU large-scale phase-field lattice Boltzmann simulation of dendrite growth with thermos-solutal convection

Solidification microstructure formation by phase-field simulation with multi-GPU acceleration

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2018年

2018年

2018年

2018年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第3回マルチスケール材料力学シンポジウム（日本材料学会 第67期通常総会・学術講演会）

日本計算工学会 第23回計算工学講演会

日本計算工学会 第23回計算工学講演会

三好英輔，高木知弘，澁田靖，大野宗一

渡辺 勢也, 青木 尊之, 黄 遠雄, 長谷川 雄太, 高木 知弘

坂根 慎治, 高木 知弘, 大野 宗一, 澁田 靖, 青木 尊之

高木 知弘, 佐藤 遼太郎, 坂根 慎治, 大野 宗一, 澁田 靖

日本計算工学会 第23回計算工学講演会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

分子動力学法からPhase-Field法へのダイレクトマッピングによる多結晶粒成長予測の高精度化

マルチフェーズフィールド法に基づく領域分割を用いたAMR計算の動的負荷分散

熱溶質対流を伴う二元合金凝固phase-fieldシミュレーションの複数GPU並列化

液相流動と固体運動を伴う多結晶デンドライト凝固の2D PF-LBMシミュレーション



2018年

2018年

2018年

2018年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本鉄鋼協会第176回秋季講演大会

日本鉄鋼協会第176回秋季講演大会

日本機械学会 第31回計算力学講演会

 ３．学会等名

高木 知弘, 坂根 慎治, 大野 宗一, 澁田 靖, 青木 尊之

光山 容正, 坂根 慎治, 高木 知弘

 ２．発表標題

 ２．発表標題

岡 ゆきみ, 澁田 靖, 高木 知弘, 大野 宗一

佐藤 遼太郎, 高木 知弘

日本鉄鋼協会第176回秋季講演大会

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

Phase-field法と格子ボルツマン法による柱状デンドライト垂直流れの透過率評価

柱状デンドライト垂直方向流れの透過率予測

データ同化に基づいた 金属の凝固における 固液界面エネルギーの推定

等軸晶形成のためのmulti-phase-fieldモデリング

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2018年

2018年

2018年

2018年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
日本鉄鋼協会・日本金属学会関西支部鉄鋼プロセス研究会・材料化学研究会 平成30年度第2回合同研究会

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本機械学会 第31回計算力学講演会

三好 英輔, 高木 知弘, 大野 宗一, 澁田 靖

坂根 慎治, 高木 知弘

高木 知弘, 坂根 慎治, 佐藤 遼太郎, 大野 宗一, 澁田 靖

光山　容正, 坂根 慎治, 高木　知弘

日本機械学会 第31回計算力学講演会

日本機械学会 第31回計算力学講演会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

各種multi-phase-fieldモデルによる結晶粒成長シミュレーションの精度評価

AMRのGPU実装によるPhase-fieldデンドライト成長シミュレーションの高速化

破断と運動を伴うデンドライト成長の2D phase-field格子ボルツマン計算

柱状デンドライトの透過率テンソルの検討

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2018年

2018年

2018年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本鉄鋼協会・日本金属学会関西支部鉄鋼プロセス研究会・材料化学研究会 平成30年度第2回合同研究会

日本鉄鋼協会・日本金属学会関西支部鉄鋼プロセス研究会・材料化学研究会 平成30年度第2回合同研究会

日本鉄鋼協会・日本金属学会関西支部鉄鋼プロセス研究会・材料化学研究会 平成30年度第2回合同研究会

佐藤　遼太郎, 高木　知弘

三好　英輔, 高木　知弘, 大野 宗一, 澁田 靖, 坂根 慎治, 下川辺 隆史, 青木 尊之

坂根　慎治, 高木　知弘

澁田 靖, 大喜多 慎, 大野 宗一, 三好 英輔, 坂根 慎治, 高木 知弘

日本鉄鋼協会第177回春季講演大会, 材料とプロセス
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複数デンドライトの運動を伴う等軸晶予測のためのmulti-phase-fieldモデリング

粒成長過程における断面・立体組織特性の相関：大規模phase-field計算による研究

AMR法によるGPUデンドライト凝固計算の高速化

超大規模分子動力学法シミュレーョンによる核生成・凝固粒長過程の統一的理解
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日本鉄鋼協会第177回春季講演大会, 材料とプロセス
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日本金属学会2019年春季(164回)講演大会
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等軸晶形成のphase-fieldモデリングと2次元大規模シミュレーション

Al-3mass%Cu 合金における一次デンドライトアーム間隔の成長速度依存性の計算

データ同化に基づく金属の凝固における固液界面物性値の推定

柱状デンドライトの3次元透過率テンソルの検討
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TMS 2018 Annual Meeting & Exhibition (TMS2018)（国際学会）
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Permeability prediction of dendrite structure by large-scale phase-field lattice Boltzmann simulation

Statistical behavior of ideal grain growth: an ultra-large-scale phase-field simulation study

Multi-GPU phase-field simulation of growth, motion and collision of multiple dendrites

Variational formulation of a quantitative phase-field model for non-isothermal solidification in multi-component alloys and
its applications
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Molecular dynamics approach to solidification microstructure

Parallel GPU Phase-Field Simulations of Dendrite Competitive Growth

2D and 3D phase-field lattice Boltzmann simulations during directional solidification of a binary alloy with natural
convection

Phase-field study on the comparison of grain growth microstructures from three-dimensional and cross-sectional observations
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Quantitative phase-field modelling for alloy solidification and its applications

Molecular dynamics approach to nucleation and solidification

Influence of forced flow on the oriented equiaxed dendrititic growth: large-scale phase-field study

Phase-field modeling and simulation of growth, motion and collision of multiple dendrites
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6th Decennial International Conference on Solidification Processing (SP17)（招待講演）（国際学会）
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Large-scale Phase-field Simulations for Dendrite Solidification on a Supercomputer

Very large scale molecular dynamics simulation of solidification

Competitive Growth Simulations of Multiple Columnar Dendrites: Large-scale Phase-field Study

Multi-phase-field-lattice Boltzmann model for polycrystalline solidification with melt convection

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2017年

2017年

2017年

2018年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

IACM 19th International Conference on Finite Elements in Flow Problems (FEF 2017)（国際学会）

HPCI第4回材料系ワークショップ（招待講演）

Mathematics in Interface, Dislocation and Structure of Crystals（招待講演）（国際学会）
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日本鉄鋼協会 第175回春季講演大会
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Quantitative phase-field model coupled with lattice Boltzmann method for simulations of practical alloy systems

スパコンによる大規模フェーズフィールド解析による凝固と粒成長の高精度組織予測

Phase-field simulations of dendrite solidification and grain growth

大規模phase-field計算による多結晶二元合金一方向凝固過程の競合成長挙動評価
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日本機械学会 第30回計算力学講演会

日本機械学会 第30回計算力学講演会

日本機械学会 第30回計算力学講演会

 ３．学会等名

坂根 慎治, 高木 知弘

三好 英輔, 高木 知弘, 澁田 靖, 大野 宗

 ２．発表標題

 ２．発表標題

佐藤 遼太郎, 高木 知弘
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日本機械学会 関西支部第93期定時総会講演会

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

液相流動を考慮したphase-fieldシミュレーションへの複数レベルメッシュの適用

分子動力学計算による生成組織を初期構造としたMulti-Phase-Field粒成長計算

複数デンドライトの運動を伴う高精度等軸晶予測のためのphase-fieldモデリング

大規模phase-fieldシミュレーションの現状
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日本鉄鋼協会第174回秋期講演大会
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日本機械学会 第30回計算力学講演会

佐藤 遼太郎, 高木 知弘

高木 知弘, 坂根 慎治, 大野 宗一, 澁田 靖, 下川辺 隆史, 青木 尊

三好 英輔, 高木 知弘, 大野 宗一, 澁田 靖, 坂根 慎治, 青木 尊之

佐藤 遼太郎, 高木 知弘
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 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

複数デンドライトの成長・運動・衝突の表現による等軸晶形成のPFシミュレーション

3D大規模Phase-field格子ボルツマン計算によるデンドライト一方向凝固組織に及ぼす自然対流の影響評価

断面観察からの立体的結晶粒組織の推定に関するPhase-Field法による研究

複数デンドライトの運動と衝突のphase-fieldシミュレーション
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第22回計算工学講演会

第22回計算工学講演会

第22回計算工学講演会

高木 知弘, 坂根 慎治, 大野 宗一, 澁田 靖, 下川辺 隆史, 青木 尊之

三好 英輔, 高木 知弘, 大野 宗一, 澁田 靖, 坂根 慎治, 下川辺 隆史, 青木 尊之

佐藤 遼太郎, 高木 知弘
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自然対流を伴う二元合金一方向凝固のphase-fieldシミュレーション

大規模3D multi-phase-field計算に基づく2D断面上の粒成長挙動評価

複数デンドライトの成長・運動・衝突を表現するphase-fieldモデリング

鉄鋼材料のデンドライト成長の時間分解・3次元観察(4D-CT)
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Large-Scale Simulations For Multiphase Flows By Coupled LBM-DEM Using Multiple GPUs

保存形フェースフィールド方程式によるAMR 法を用いた界面移流計算の動的メモリ管理によるGPU実装

Large-Scale Applications for Real-World Problems Solving Partial Differential Equations on Heterogeneous GPU Machines
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