
	1	 はじめに
自動車等の輸送機械の衝突安全性や燃費を向上させること

を目的として、より強度と延性のバランスに優れた鉄鋼材料
の研究開発が進んでいる 1）。現在、自動車車体に使用されて
いる代表的な高強度鋼であるDP鋼は、軟質なフェライト相
と硬質なマルテンサイト相の二相混合組織を有し、各相の結
晶粒径、体積分率および分布形態を変化させることで、強度
と延性を制御している 2）。また、フェライト相、ベイナイト組
織および残留オーステナイト相を内部組織とするTRIP鋼で
は、粒径や体積分率のみならず残留オーステナイト相の形態
や溶質元素濃度を制御することが、高い延性を発現させるた
めに非常に重要であるとされている 3）。よって、鉄鋼材料の
力学特性を向上させるためには、固相変態によるミクロ組織
形成を深く理解するとともに正確に予測することが重要であ
る。しかしながら、鉄鋼材料のミクロ組織は極めて多種多様
であり、その形成過程は合金元素やその濃度、熱処理等に依
存して複雑に変化する。したがって、計算材料科学すなわち
数値シミュレーションを活用した、鉄鋼材料中のミクロ組織
形成やミクロ組織に依存した力学特性を解析するための計算
技術の確立を目指した研究が世界的に活発となっている 4）。

そのなかでも、材料中のミクロ組織形成を数値シミュレー
ションにより解析する方法として、1990年代前半には凝固
分野を中心にフェーズフィールド（PF）法5）が提案され、そ
の後1990年代後半に多結晶組織形成を解析可能なマルチ
フェーズフィールド（MPF）法が開発され、現在注目を集め
ているところである 6,7）。従来、材料中のミクロ組織形成シ
ミュレーション手法として、モンテカルロ（MC）法やセル
オートマトン（CA）法が研究されてきたが、MPF法は実時間

を考慮したシミュレーションを行える点とミクロ組織形成に
及ぼす界面曲率の影響を考慮できる点で優れている。また、
ミクロ組織の全自由エネルギーを基礎として様々なミクロ
組織形成やそれに伴う溶質元素の濃度場、応力場の変化を比
較的容易に解析できる点も大きな魅力の一つと言える。した
がって、MPF法は既に様々な材料中のミクロ組織形成のシ
ミュレーションに適用されており、鉄鋼材料の固相変態に限
れば、フェライト変態 8-10）、パーライト変態 11-12）、マルテンサ
イト変態 13-15）のシミュレーションに適用されている。

さらに、MPF法で得られるミクロ組織の形態情報に基づ
きミクロ組織の代表体積要素（RVE）を作成し、そのRVEに
変形を与える有限要素解析やマイクロメカニクスシミュレー
ションを行うことで、そのミクロ組織に依存した鉄鋼材料の
力学特性評価が可能となる16-19）。したがって現在では、MPF

法は鉄鋼材料のミクロ組織形成とミクロ組織に依存した力学
特性を解析するための主要な計算ツールとして確固たる地位
を固めつつある20）。 

  本稿では、著者らが取り組んでいる研究のうち、MPF法を
用いた鉄鋼材料の固相変態によるミクロ組織形成と力学特性
評価の数値シミュレーションに関する研究を紹介する。ただ
し、鉄鋼材料の固相変態や力学特性は、極めて多岐にわたる
複雑な現象であるため、本稿のみでこの研究分野を網羅的に
解説するには到底及ばない。本稿では、MPF法の概要とその
応用の一例を紹介するに過ぎない。MPF法やその鉄鋼材料
への適用については、これまでに優れたレビュー論文 21-23）や
解説記事 24-26）が出版されているので、これらも参考して頂け
れば幸いである。
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	2	 マルチフェーズフィールド法
MPF法は、鉄鋼材料に見られるような多相多結晶構造のミ

クロ組織の形成を解析可能な数値シミュレーション方法であ
る。MPF法の定式化から数値シミュレーションまでの流れと
して、著者らは、（1）秩序変数（フェーズフィールド変数）の
定義、（2）全自由エネルギーの構築、（3）秩序変数の時間発展
方程式の導出、（4）パラメータと物性値との関係づけ、（5）数
値シミュレーションのための離散化の5ステップを基本とし
ている 27）。以下では、この5ステップに沿ってSteinbachら 28）

が提案したMPFモデルを紹介する。

2.1　秩序変数の定義
ミクロ組織の形成過程を記述するために必要な物理量を、

座標xと時間 tの関数である秩序変数として定義する。鉄鋼材
料のミクロ組織は、複数の相や結晶粒で構成され、それらの
変化には溶質原子の拡散を伴うことがほとんどである。ここ
では、N個の結晶粒とn種類の溶質元素で構成される材料を
考え、この材料中で生じる界面の移動と溶質原子の拡散を表
現するために、各結晶粒（各相）の存在確率を表すフェーズ
フィールド変数φi（x,t）と溶質元素 iの濃度を表す変数Ci（x,t）
を秩序変数として定義する。この他にも、結晶方位などの他
の物理量を秩序変数として定義してもよいが、秩序変数が多
いほど数値解析が複雑になる。したがって、記述したい現象
を表現できる必要最低限の秩序変数を定義することが肝要で
ある。

図1に、フェーズフィールド変数φi（x,t）の定義を図示する。
フェーズフィールド変数の下付き添え字 iは、多相多結晶構造
を構成しているN個の結晶粒のうち、あるi番目の結晶粒の存
在確率であることを表している。本稿では、フェーズフィー
ルド変数の下付き添え字 iを粒番号（Grain number）と呼ぶ
こととする。フェーズフィールド変数は、粒番号 iの結晶粒内

ではφi（x,t）=1、他の結晶粒内ではφi（x,t）=0の値となり、粒
番号 iの結晶粒と他の結晶粒との界面領域で滑らかに変化す
るものと定義される。したがって、フェーズフィールド変数
は、任意の座標において、その総和が1となる制約条件を満
たす必要がある。また、界面領域においてフェーズフィール
ド変数が滑らかに変化することを表現するため、MPF法に
おける界面領域の長さは、現実の界面幅よりも大きな値をと
る。このようにフェーズフィールド変数を定義することで、
フェーズフィールド変数φi（x,t）の時間発展を計算するだけ
で、容易に界面の移動を表現することが可能となる。

一方、溶質元素濃度Ci（x,t）は、各結晶粒（各相）のフェーズ
フィールド変数を用いて、次式のように定義されることが多い。

   （1）

ここで、Ci
j（x,t）は粒番号 jの結晶粒における溶質元素iの

濃度を表す変数である（本稿では、これを局所濃度と呼ぶ）。
局所濃度は、粒番号 jの結晶粒の相や温度などに依存する
が、平衡状態図を線形近似して求める方法 9,29）や計算状態図

（CALPHAD法）に基づき計算する方法がある30）。なお、次章以
降は、表記を簡単にするために各秩序変数の（x,t）を省略する。

2.2　全自由エネルギーの構築
MPF法では、ミクロ組織の形成は、系の全自由エネルギー

が単調減少するように進行するとの考えに基づき、秩序変数
の時間発展を計算する。したがって、MPF法は原理的に、エ
ネルギー活性化過程を伴う核形成挙動を取り扱うことができ
ない点がひとつの欠点と言えよう。

本稿で紹介するMPFモデルの場合、系の全自由エネル
ギーは、次式のギンズブルグ－ランダウ型の自由エネルギー
汎関数として定義される。

 
  （2）

ここで、右辺の被積分項の第一項は、勾配エネルギー密度
と呼ばれ、ミクロ組織中に界面が存在することで生じるエネ
ルギー量を表す。第二項は、ダブルウェルポテンシャルと呼
び、異なる結晶粒が同じ座標に存在することを防ぐペナル
ティー項である。第三項は、化学的自由エネルギー密度であ
り、Thermo-calc.などの熱力学データベースとカップリング
して計算する方法 31）やCALPHAD法で導かれる化学的自由
エネルギー関数を直接導入する方法 8）が提案されている。本
稿で解説することはできないが、化学的自由エネルギーの他図1　MPF法におけるフェーズフィールド変数の定義
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にも、弾性ひずみエネルギーや電磁気エネルギーなどを含め
ることもできる。弾性ひずみエネルギーの評価方法や計算方
法については、小山らの教科書 32）を参照されたい。また、式

（2）の右辺第四項は、2.1節で述べたフェーズフィールド変
数の制約条件を満足させるために導入されており、λはラグ
ランジュの未定数乗数である。さらに、aijとWijは、それぞれ
勾配係数、ポテンシャル障壁高さと呼ばれるパラメータであ
り、2.4節で説明するように物性値と関係付けられる。

2.3 秩序変数の時間発展方程式の導出
任意座標におけるフェーズフィールド変数φiの時間変化

を表す時間発展方程式は、次式で与えられる。

    （3）

ここで、Mφ
ijはφiの変化を規定するフェーズフィールドモ

ビリティーである。ここに、式（2）の全自由エネルギーGを
代入することで、ラグランジュの未定乗数λは相殺され、次
式が得られる。

    （4）

化学的自由エネルギー密度が、溶質濃度や温度の関数とし
て与えられる場合、式（4）の右辺第二項はその具体形を導出
できるが、次式のように計算されることも多い。

     （5）

ここで、∆Eijはミクロ組織形成における界面移動の化学的
駆動力の大きさを表し、式（5）を用いることで界面領域にお
ける駆動力の積分値が∆Eijとなる。

一方、式（1）で定義した溶質元素 iの濃度Ciの変化は、次
式の拡散方程式により計算される。

   （6）

ここで、D η
ijは結晶粒ηにおける溶質元素 jの拡散係数であ

る。式（6）を計算するためには、局所濃度が必要となる。現
在、世界で唯一の市販のMPFシミュレーションソフトウェ
アであるMICRESS33）では、各相での全ての溶質元素の拡散
ポテンシャルが等しい擬平衡の条件を仮定し、局所濃度を計
算している 34）。ごく最近では、擬平衡の仮定を用いずに、非
平衡状態で進行するミクロ組織形成を解析するためのMPF

モデルが提案されている 35,36）。

2.4 パラメータと物性値の関係付け
式（4）で示したφiの時間発展方程式の計算に必要なパラ

メータであるaijとWijは、定常状態における界面領域を考慮
することにより、次式のように物性値と関係付けられる 27）。 

   （7） 

    （8）

ここで、σijは粒番号 iと粒番号 jの結晶粒がなす界面の界
面エネルギー、δは界面幅である。さらに、式（4）のフェー
ズフィールドモビリティーに関しては、次式で与えられる。

   （9）

ここで、Mijは粒番号 iと粒番号 jの結晶粒がなす界面の易
動度である。

2.5　数値シミュレーションのための離散化
MPF法を用いたミクロ組織形成の数値シミュレーション

においては、式（4）と式（6）で示した秩序変数の時間発展方
程式の時間、空間微分項を差分法で離散化し、数値計算を行
う。著者らは、時間微分については、1次精度の前進差分法、
空間微分は2次精度の中央差分法で離散化している。この
他、有限要素法 37）やフーリエ変換 38）を用いた計算方法も提
案されている。

	3	 �鉄鋼材料の固相変態によるミクロ
組織形成の数値シミュレーション

3.1オーステナイト→フェライト変態
鉄鋼材料中で生じる固相変態のうち、最も基本的なものと

してオーステナイト→フェライト変態がある。一般に、フェ
ライト変態は、オーステナイト相の粒界にフェライト相が
核形成し、溶質原子の拡散を伴いながら成長する。したがっ
て、MPF法でフェライト変態を解析するためには、フェライ
ト相の核形成を表現する必要があるが、2.2節で述べたよう
に、MPF法では核形成挙動を扱うことはできない。そこで著
者らは、結晶塑性有限要素（CPFE）法と古典的核形成理論
を用いて、オーステナイト相中のフェライト相の核形成サイ
トの推定と核形成速度を計算することで、フェライト相の核
形成・成長挙動を表現する方法を提案した。以下では、この
方法を用いてFe-0.15wt.%C合金におけるフェライト変態の

35
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MPFシミュレーションを行った結果 39）を紹介する。
本シミュレーションでは、はじめにオーステナイト相に平

面ひずみ圧縮変形を与えるCPFEシミュレーションを行い、
変形したオーステナイト相内部の蓄積エネルギーや結晶方位
を計算した。図2は、CPFEシミュレーションで得られた、ひ
ずみ20%のときのオーステナイト相中の蓄積エネルギーと結
晶方位の分布である。ここで、変形前の解析領域の大きさは
128×128 µm2であり、1282のクロストライアングル要素を用
いて要素分割した。図2の結果より、オーステナイト相に圧
縮変形を与えることで、オーステナイト相の粒界近傍で転位
密度が増加するのみならず、粒内部にも高い蓄積エネルギー
と大きな結晶方位変化が生じている領域が形成され、変形帯
が導入されたことを表している。

次に、図2に示した蓄積エネルギーと結晶方位の分布を用
いて、フェライト相の核形成サイトを推定し、さらに梅本ら40）

の核形成モデルに従い、次式によりフェライト相の核形成速
度を計算した。

   （10）

ここで , I iは単位時間、単位オーステナイト粒界面積あた
りに形成するフェライト粒の個数である。上付き添え字 iは、
核形成サイトの種類を示し、i=1でオーステナイト相の粒界、
i=2でオーステナイト相の粒内の核形成サイトを表す。K 1

iは
核形成サイトの密度に関するパラメータである。また、Dr、
k、Tは、それぞれオーステナイト相における炭素原子の拡散
係数、ボルツマン定数、温度である。K2は、オーステナイト
／フェライト界面の界面エネルギーに関する定数である。ま
た、∆Gvはフェライト相の核形成の駆動力であり、温度と炭
素濃度の関数として与えられる。さらに、フェライト相の核
形成サイトを推定するために、フェライト相が核形成する条

件として、変形により10度以上の結晶方位変化が生じ、かつ
蓄積エネルギーが5MPa以上の箇所とした。また、蓄積エネ
ルギーが大きい箇所から順に核形成するものとした。

図2に示した状態のオーステナイト相を、温度1100 Kか
ら1000 Kまで、冷却速度5 K/sで連続冷却したときに生じる
フェライト相形成のMPFシミュレーションの結果を図3に
示す。図3上段では、各座標でフェーズフィールド変数φ iの
値が最大値となる粒番号に従って各結晶粒を色付けしてお
り、薄い灰色の領域はオーステナイト相、濃い灰色の領域は
フェライト相を表している。図3下段は、炭素濃度分布を示
しており、実線は結晶粒界を表している。温度の低下ととも
に、フェライト相はオーステナイト相の粒界に核形成し、そ
の後は粒内にも核形成することがわかる。また、炭素原子は
フェライト相からオーステナイト相へと拡散するため、オー
ステナイト相において炭素濃度が増加している様子が計算さ
れている。

ここで紹介したフェライト変態のみならず、鉄鋼材料の固
相変態では結晶粒界や結晶欠陥で新相の核形成が生じる。し
たがって、鉄鋼材料のミクロ組織の形態や分布を正確に解析
するためには、MPFシミュレーションにおいて核形成挙動
を正確に表現することが非常に重要であり、CPFE法などの
変形解析手法と連成することで、MPF法では扱うことがで
きない核形成挙動を表現することが可能となる。

ここまでは、MPF法によるフェライト変態の二次元シ
ミュレーションを紹介したが、実際のミクロ組織形成は三次
元空間で生じている。したがって、より現実に近い条件で、
フェライト変態を解析するためには、MPFシミュレーショ
ンの三次元計算が必要である。しかしながら、MPF法では複
数の秩序変数の時間発展方程式を計算する必要があるため、
三次元シミュレーションを行う場合、大きな計算コストが問
題となる。そこで著者らは、数値シミュレーションを飛躍的

図2　 ひずみ20%まで平面ひずみ圧縮変形したオーステナイト相中の蓄積エネルギー（左図）および結晶方位の分布（右図）
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に高速化するハードウェアとして注目されている画像処理装
置（Graphics Processing Unit: GPU）を用いて、MPFシミュ
レーションの三次元計算を高速化する研究を行っている41）。

図4は、2台のGPUを用いて計算したFe-0.15wt.%Cにおけ
るフェライト変態の三次元MPFシミュレーションの結果で
ある。ここで、解析領域の大きさは12.8 × 12.8× 12.8 µm3で
あり、1283の規則差分格子を用いている。図4上段では、フェ
ライト相について各座標でフェーズフィールド変数φiの値
が最大値となる粒番号に従って各結晶粒をグレースケールで
色付けしており、半透明の薄い灰色の面コンターはオーステ
ナイト粒界を表している。このシミュレーションでは、フェ

ライト相の核形成はオーステナイト相の粒界上でランダムに
生じると仮定している。三次元シミュレーションを行うこと
により、実験では直接観察することが困難なフェライト相の
三次元的形態変化やそれに伴う炭素濃度変化をシミュレート
することができる。また、GPUを用いることで通常のCPU

を用いた計算に比べて10倍以上の高速化が可能である 42）。
しかしながら、2台のGPUを用いた計算でも、フェライト相
の結晶粒径や体積分率変化を統計的に正しく評価するため
に十分な大きさの解析領域は扱えず、数十個程度のフェライ
ト相の成長を計算できる程度である。したがって、最近では
東京工業大学のGPUスーパーコンピューターTSUBAME2.5

図3　平面ひずみ圧縮変形したオーステナイト相の連続冷却過程で生じるフェライト相の形成過程（上段）と炭素濃度変化（下段）

図4　 Fe-0.15wt.%C合金におけるフェライト変態の三次元MPFシミュレーションで得られるフェ
ライト相の形成過程（上段）と炭素濃度変化（下段）
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を用いた超高速計算を行い、より実際に近い条件でMPFシ
ミュレーションを行っている 43）。

3.2動的フェライト変態シミュレーション
フェライト相の結晶粒径を微細化することは、鉄鋼材料の

強度向上に非常に有効である。近年、低炭素鋼におけるフェラ
イト粒径の超微細化法として、動的ひずみ誘起フェライト変
態（Dynamic Deformation-induced Ferrite Transformation; 

DIFT）が注目され、盛んに研究されている44,45）。 DIFTは、変
形と相変態や再結晶によるミクロ組織形成が同時に生じる非常
に複雑な現象であるため、MC法やCA法を用いたDIFT挙動
のシミュレーションも行われている46,47）。ここでは、著者ら48,49）

の動的再結晶のMPFモデルを応用した、DIFTのMPFモデル
とシミュレーション例を紹介する50,51）。

DIFTのMPFモデルにおいても、フェライト相の核形成サ
イトは、オーステナイト相の粒界とオーステナイト粒内に生
じた転位や変形帯であるとし、式（11）に示す核形成速度の
式を用いた。ただし、核形成の駆動力は化学的駆動力∆Gと
機械的駆動力、すなわちDIFTにおける変形により材料中に
発生する蓄積エネルギーEdefの和で与えられるものとした。
また、ひずみとひずみ速度が増加するほど、オーステナイト
相の粒界および粒内でのフェライト相の核形成が促進される
ように、K1

iを変更した 50）。DIFTにおける変形により材料中
に発生する蓄積エネルギーは、次式のKocks-Mecking（KM）
モデル 52）を用いて、各結晶粒中の転位密度ρiの変化を計算
することにより求めた。 

   （11）

ここで、εは真ひずみ、k1は転位蓄積による加工硬化を規定
する定数、k2は動的回復を表す定数である。KMモデルで得ら
れる各結晶粒内での転位密度を平均化した値ρaveを用いれば、
材料中に生じる蓄積エネルギーEdefは次式で与えられる。

  （12）

ここで、bおよびvmはそれぞれ、バーガースベクトルの大
きさ、鉄のモル体積である。μaveはせん断弾性係数であり、
フェライト相とオーステナイト相のせん断弾性係数をMPF

シミュレーションで計算されるフェライト相の体積分率Vfで
重み付け和した値として計算する。さらに、DIFTによる流動
応力(真応力)σの変化は、ρaveを用いて次式で表現する。 

   （13）

本研究では、このMPFモデルを用いて炭素濃度0.15 wt.%C

の低炭素鋼を1023Kで単軸圧縮変形させたときに生じる
DIFTのシミュレーションを行った。シミュレーションに用
いた解析領域の大きさは51.2×51.2 µm2であり、512×512の
規則差分格子を用いた。計算領域内には、ランダムな結晶方
位をもつ50個の結晶粒からなるオーステナイト相を初期配
置し、ひずみ速度ε4 = 0.1 s-1で単軸圧縮変形を与えるシミュ
レーションを行った。また、式（11）に必要なパラメータk1

とk2は、Choiら 53）の実験で得られている流動応力－真ひず
み曲線に基づき決定した。図5にDIFTのMPFシミュレー
ションで得られた真応力－真ひずみ曲線を示す。ひずみの増
加とともに、加工硬化が生じ流動応力は増加するが、DIFT

により形成したフェライト相の体積分率が増えるに従い流動
応力が減少するというDIFTに特徴的な軟化現象を再現でき
ていることがわかる。また、図6に、図5中の（a）～（d）で
示した各ひずみにおけるフェライト相、炭素濃度および転位
密度の分布を示す。図6上段では、フェライト相を灰色、オー
ステナイト粒界を実線で示しており、0.1 s-1のような低ひず
み速度ではオーステナイト粒内に核形成するフェライト相は
少なく、ほとんどがオーステナイト相の粒界に核形成し、粒
界を埋め尽くすようにフェライト相が形成されることがわか
る。また、図6中段に示すように、フェライト相の成長とと
もにオーステナイト相で炭素濃度が増加するために、オース
テナイト粒内ではフェライト相の形成が抑制される。本研究
で用いたMPFモデルでは、図6下段に示したように各結晶粒
内で転位密度が均一に増加するが、実際にはオーステナイト
粒内にせん断帯など不均一変形場が形成され、そこに新たな
フェライト相が形成される 45）。最近では、MPF法と弾塑性・
結晶塑性有限要素法を組み合わせたシミュレーション法 54,55）

図5 DIFTのMPFシミュレーションで得られる真応力－真ひずみ曲線
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も提案されており、今後の研究で動的再結晶や動的フェライ
ト変態のような塑性変形と組織形成が同時進行する現象のシ
ミュレーションへの適用が進むことが期待される。

3.3　 MPF法で得られるミクロ組織形態情報を用いた鉄鋼材料
の力学特性評価

ここまでに紹介してきたように、MPF法を用いたミクロ
組織形成シミュレーションの計算結果として、ミクロ組織の
分布や形態の二次元または三次元データを得ることができ
る。したがって、得られたミクロ組織形態データに基づき、
そのミクロ組織を表すRVEを作成し、それに仮想的に変形を
与えるシミュレーション（数値材料試験）を行えば、MPF法
により得られたミクロ組織形態に依存した鉄鋼材料の力学特
性を評価することができる。ここでは、3.1節で示したフェラ
イト相の二次元および三次元形態データを用いたDP鋼の数
値材料試験の例を紹介する56）。

図7は、図3（d）に示したフェライト相を含む、フェライト+

マルテンサイト二相組織に単軸引張変形を与える数値材料試
験で得られた真応力－真ひずみ曲線である。ここで、数値材料
試験には数学的均質化法 57）に基づくCPFE法を用いた。また、
図3（d）において残留オーステナイト相と示した領域は、数値
材料試験の際には、すべてマルテンサイト相であると仮定し
た。図8に、真ひずみ0.1における、組織内の相当応力および
相当塑性ひずみの分布を示す。マルテンサイト相では、高い応
力を示す一方で、軟質なフェライト相で大きな塑性ひずみが
生じることがわかる。

数学的均質化法を用いることで、Taylorモデルのようなひ
ずみ一定の仮定やSachsモデルのような応力一定といった仮
定を必要とせず、ミクロ組織形態に依存したミクロおよびマ
クロスケールの変形挙動を数学的に整合した形で解析するこ
とができる。しかしながら、数学的均質化法では、ミクロス
ケールとマクロスケールの両方で境界値問題を解く必要があ
るため、三次元シミュレーションやマクロモデルが多数の有
限要素で構成される場合には、計算コストが大きくなり、並
列計算などの工夫が必要となる 58）。

これに対して、著者らは高速フーリエ変換を境界値問題の

図7　 数学的均質化法に基づくCPFE法による数値材料試験で得られ
るDP鋼の真応力－真ひずみ曲線

図6 DIFTにおけるフェライト相（上段）、炭素濃度（中段）および転位密度（下段）の変化
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ソルバーに用いる結晶塑性解析（CPFFT） 法 59-60）を用いて、
MPF法で得られるミクロ組織の三次元形態を考慮した鉄鋼
材料の数値材料試験を行っている。以下では、図4で紹介し
たようなMPFシミュレーションで得られるフェライト相を
内部組織として有するDP鋼の数値材料試験の例を紹介す
る。図9（b）（c）は、MPF法で得られたフェライト相の三次
元形態（図9（a））を含むDP鋼に単軸引張変形を与える数値
材料試験を行って得られた、ミクロ組織中の相当応力と蓄積
塑性せん断ひずみの分布である。図8で示した結果と同様に、
マルテンサイト相では高い応力を示し、フェライト相とマル
テンサイト相の界面近傍でひずみが集中することがわかる。
CPFFT法では、CPFE法に比べて1000倍以上も高速である
ことが報告されている 61）。したがって、ミクロ組織内部の応
力やひずみの三次元分布を評価する計算方法として非常に有
効である。

	4	 �おわりに
 

本稿では、MPF法を用いた鉄鋼材料の固相変態の数値シ
ミュレーションとその結果として得られるミクロ組織形態を
用いた力学特性評価に関する著者らの研究内容を紹介した。
上述のように、MPF法を用いることで鉄鋼材料中のフェラ
イト相、パーライト相、マルテンサイト相の様々なミクロ組
織形成を解析することが可能となってきており、有限要素法
などの変形シミュレーション法と組み合わせることで、鉄鋼
材料のミクロ組織と力学特性の関係を理解し、予測するため
の主要な数値シミュレーション法として定着しつつある。し
かしながら、実際のDP鋼やTRIP鋼中の複相組織の形成やそ
の変形挙動を解析可能とし、新しい鉄鋼材料の開発や既存材
料の高強度化のために活用するには、未だ解決すべき問題が
多いと言うべきだろう。

図8　 真ひずみ0.1におけるDP鋼のミクロ組織中の相当応力分布（左図）および相当塑性ひずみ分布（右図）

図9　 （a）MPF法により得られたフェライト相の3次元形態とCPFFT法によるDP鋼の数値材料試
験で得られるミクロ組織中の（b）相当応力と（c）蓄積塑性せん断ひずみの分布
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MPF法の今後の課題としては、多元合金鋼中で生じるミ
クロ組織形成をより柔軟に扱えるMPFモデルの確立が必要
であり、Thermo-calc.などの熱力学データベースと連携する
方法や最近Steinbachらが提案した非平衡MPFモデル35,36）

が有効であると思われる。また、MPF法で定量的なシミュ
レーション結果を得るためには、MPF法における核形成挙
動の取り扱いの検討や、様々な鋼種に対する界面エネルギー
や界面モビリティーなどの物性値のデータベースの構築も
重要である。一方、ミクロ組織に依存した鉄鋼材料の力学特
性を評価するためには、CPFE法やCPFFT法が有効である
と考えているが、これについても定量的なシミュレーション
結果を得るためには、実験結果と比較検討し、物性値やパラ
メータを同定する必要がある。

最近では、鉄鋼材料中のミクロ組織形態や変形挙動を三次元
で直接観察し、解析する実験技術も著しく発展している62-64）。
こうした最新の実験により得られる知見を活用することで、
鉄鋼材料のミクロ組織と力学特性を解析するための数値シ
ミュレーション法は今後もさらに発展すると思われる。
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