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研究成果の概要（和文）：フェーズフィールド法に基づき、低炭素鋼におけるマルテンサイト組織形成過程をシミュレ
ートしました。母相のすべりの有無によって、弾性ひずみエネルギー緩和プロセスが変化し、マルテンサイト組織に違
いが生じることが分かりました。一方で、母相のすべりの有無は、マルテンサイト相の晶癖面形成に対してほとんど影
響を及ぼさないことが明らかになりました。さらに、降伏応力の値がマルテンサイト組織に及ぼす影響をシミュレート
した結果、降伏応力の値が500 MPa以上の条件において、降伏応力の値の増加とともにマルテンサイト組織が微細化す
る傾向があることが明らかになりました。

研究成果の概要（英文）：Martensitic transformation in low-carbon steels was simulated on the basis of the 
phase-field method. It was found that the presence of slip in the matrix phase changed the relaxation 
process of elastic strain energy and caused the difference in martensite microstructure. On the other 
hand, the presence of slip in the matrix phase had little effect on the formation of martensite habit 
plane. In addition, effect of the value of yield stress on the martensite microstructure was simulated by 
the phase-filed method. It was found that when the value of yield stress was not lower than 500 MPa, the 
martensite microstructure became fine with increasing the value of yield stress.

研究分野： 材料組織学
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１．研究開始当初の背景 
 近年、低炭素鋼におけるマルテンサイト組
織について、複雑な階層構造を有しているこ
と、合金炭素量に依存して組織サイズが変化
することなどが報告されています。マルテン
サイト変態においては、形状変化によって生
じる弾性ひずみエネルギーが、各相の塑性変
形や複数のマルテンサイトバリアント形成に
よって緩和されますが、その緩和プロセスが
ミクロ組織形成と密接に関係すると考えられ
ています。マルテンサイト組織を適切に制御
するためには、組織形成機構を定量的に理解
する必要があります。 
 
２．研究の目的 
 ミクロ組織シミュレーション手法としてフ
ェーズフィールド法が知られています。この
手法は、組織形成過程をシミュレートできる
ことはもちろん、ミクロ組織の全自由エネル
ギーの観点から、材料組織形成の要因を定量
的に理解することができます。本研究では、
マルテンサイト変態における結晶構造変化、
母相（）およびマルテンサイト相（′）のす
べり（塑性変形）を考慮したフェーズフィー
ルドモデルを構築し、低炭素鋼のマルテンサ
イト組織形成機構を明らかにすることを目的
とします。 
 
３．研究の方法 
 組織を記述するフィールド変数として、′
相の存在確率を表す秩序変数 , 、および、
各相の転位の密度関数 
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を定義します。 1,2,3は立方晶→正方晶変
態に起因する 3 つの正方晶バリアントを区別
しています。また、 と は、それぞれ′相と
相のすべり系の番号を表しています。 はバ
ーガースベクトル、 は活動したすべり面間
の平均間隔です。フィールド変数は位置（ ）
と時間（ ）の関数であり、その発展は、 
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にて計算されます。 は緩和係数、 は全自由
エネルギーを表します。はフィールド変数の
汎関数形式にて、 
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にて与えられます。 は化学的自由エネルギ
ー密度、は勾配エネルギー係数、 はすべり
面の単位法線ベクトルです。 は弾性ひずみ
エネルギーであり、フェーズフィールド微視
的弾性論に基づき、次式にて与えられます。 
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は弾性定数、 は全ひずみ、 は eigen ひず

みです。 は、フィールド変数を用いて 
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にて与えられます。′相については 101 〈111〉
の 4 すべり系、相については 111 〈110〉の 12
すべり系を考慮しました。Fe0.1mass%C 合
金を解析対象とし、温度は 300 K、解析領域
は522 522 522	nm に設定しました。 
 
４．研究成果 
(1) 相のすべりが生じないと仮定し、′相の
すべりのみを考慮したシミュレーションを実
施しました。図 1 にシミュレーション結果を
示します。異なる色はそれぞれ′相の 3 バリ
アント（V1~V3）に対応します。また、 は数
値解析における無次元時間を表しています。
複数のバリアントが出現して、いわゆるマル
チバリアント組織が形成する過程が再現され
ました。 6における組織を図 2 に示しま
す。相の 111 面に′相の晶癖面が形成して
いることが確認できます。実際、低炭素鋼の
マルテンサイトについて、′相の晶癖面が相
の 111 面近傍に生成するという実験報告が
あります。晶癖面形成に関して、実験結果と
対応する計算結果が得られたと考えています。 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 1 マルテンサイト組織変化 
（相のすべり無し） 

 
 
 
 
 
 
 

図 2 マルテンサイト組織（ 6） 
（相のすべり無し） 

 
 
 
 
 
 
 
 

図 3 マルテンサイト組織（ 4） 
 
 
(2) 相と′相の両相のすべりを考慮したシミ
ュレーションを実施しました。(1)の結果と同
様に、′相の 3 バリアントが出現して、マル
チバリアント組織が形成しました。 4にお
ける組織を図 3 に示します。相の 111 面に、
′相の晶癖面が形成していることが確認でき
ます。シミュレーションでは、′相が成長する
際に、相のすべり成分が′相中にそのまま引
き継がれると仮定しています。したがって、′
相中には、「′相のすべり」と「′相へ引き継
がれた相のすべり」の 2 つの成分が存在しま
す。図 4 に′相中のすべり成分を示します。

0~20のデータに着目すると、2 つのすべ
り成分の割合がほぼ等しいことが分かります。
この結果は、相のすべりが、マルテンサイト
変態における弾性ひずみエネルギー緩和にお
いて重要な役割を果たしていることを示唆し
ています。図 1 と図 3 を比較すると、相のす
べりの有無によって、マルテンサイト組織形
態に違いが現れていることが確認できます。
これは、相のすべりの有無によって、弾性ひ
ずみエネルギー緩和プロセスが変化したため
と考えられます。一方、図 1 と図 3 において
′相の 111 晶癖面の形成が確認できること
から、相のすべりの有無は、晶癖面形成に対
してほとんど影響を及ぼさないことが明らか
になりました。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 4 ′相中のすべり成分 
 
 
(3) (2)のシミュレーションにおいて、
0.4および 1.3におけるマルテンサイト組
織を図 5 に示します。′相の V1~V3 のバリア
ントが出現して、マルチバリアント組織を形
成していますが、 1.3の白丸で示した箇所
に、 0.4の時には無かった V2 の′相が生
成していることが確認できます。この新たな
′相の生成について、弾性相互作用エネルギ
ーの観点から理解を試みました。弾性相互作
用エネルギーとは、材料組織において応力場
を作る原因 I と原因 II が共存することで生じ
るエネルギーであり、次式にて与えられます。 
 

  

 
は原因 I によって作られる弾性応力、

は原因 II を作る eigen ひずみです。バリアン
ト の′相が新たに生成するとき、生成する′
相（変態ひずみ ）と既存の組織の間の弾性
相互作用エネルギーは 
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だけ変化します。このとき、∆ 0の領域
が′相の優先生成サイトになります。 0.4
において∆ 600	J/molの領域を図 6 に
示します（白色部分）。図 6 において黄丸で示
した箇所が、図 5 において V2 の′相が新た
に生成した箇所に対応します。この結果から、
新たな′相生成には 600	J/mol程度の弾性相
互作用エネルギー変化が関与していることが
明らかになりました。ただし、「弾性相互作用
エネルギー変化が 600	J/molより小さい」こ
とは、「新たな′相が生成する」ことの必要条
件であって、十分条件にはなっていないこと
に注意する必要があります。 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 5 マルテンサイト組織変化 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 6 新たな′相の生成による弾性相互作用 

エネルギー変化が負に大きい領域 
 
 
(4) 各相のすべりの計算において降伏条件を
考慮したシミュレーションを実施しました。
数値解析においては、Mises 降伏条件を満た
した領域においてのみ、フィールド変数 の発
展を計算しました。降伏応力の値を 0~3000 
MPa に設定して、降伏応力の値がマルテンサ
イト組織に及ぼす影響を調査しました。（(2)
と(3)のシミュレーションは、降伏応力が 0 
MPa の場合に対応します。）降伏応力の値が
いずれの条件の場合も、′相の V1~V3 のバリ
アントが出現し、マルチバリアント組織が形
成しました。また、いずれの条件の場合も、′
相の 111 晶癖面が形成しました。一方、降伏
応力の値の増加とともに、各相のすべり量が
減少しました。降伏応力の値が 0~500 MPa の
範囲においては、組織のサイズに有意差はあ
りませんでした。しかし、降伏応力の値が 500 
MPa 以上の条件では、降伏応力の値の増加と
ともに、マルチバリアント組織が微細化する
傾向が確認されました。これは、各相のすべ
り量の減少により、塑性変形による弾性ひず
みエネルギー緩和量が小さくなり、マルチバ
リアント形成による弾性ひずみエネルギー緩
和量が増加したためと推察されます。今後、
マルチバリアント組織のサイズを定量化し、
降伏応力が組織サイズに及ぼす影響を定量的
に明らかにする必要があると考えられます。 
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