
	1	 はじめに
この度、「私の論文」に寄稿させていただく機会を頂戴し

た。本稿で紹介する論文 1）は、低炭素鋼のマルテンサイト変
態のフェーズフィールドシミュレーションに関するものであ
る。特に、マルテンサイト変態におけるすべり変形と晶癖面
形成の関係に焦点を当てた論文である。本稿ではまず、この
研究に取り組むことになった動機について述べる。また、晶
癖面形成に重要な役割を果たす弾性ひずみエネルギーの計算
法およびすべり変形を記述するモデルについて説明する。続
いて、論文のシミュレーション結果の概要を説明した後、今
後の発展性について触れる。

	2	 研究背景
ラスマルテンサイトは低炭素鋼に現れる重要な組織であ

る。ラスマルテンサイトの特徴として、（1）マルテンサイト
相（α′）に高密度の転位が存在する、（2）オーステナイト相

（γ）の｛111｝γまたは｛557｝γに晶癖面が形成される、（3）γ
相とα′相の間にKurdjumov‒Sachs （K‒S）方位関係が成立
することが知られている 2-8）。これらの特徴のうち、晶癖面形
成については、マルテンサイト結晶学の現象論（以下、現象
論と呼ぶ）に基づいて議論されることが多い 9-16）。現象論で
は、格子変形やすべり変形を考慮して、マルテンサイト変態
における全変形を記述し、γ相とα′相の間に不変面（無ひず
み・無回転の面）が存在する条件を導出する。不変面の存在

条件や方位は、結晶構造、格子対応、格子定数、考慮するすべ
り系によって変化する。

材料組織形成過程のシミュレーション法としてフェー
ズフィールド（PF）法が知られている。PF法では、材料組
織を記述するフィールド変数を用いて組織の全自由エネル
ギーを定式化し、全自由エネルギー減少過程を記述する発
展方程式を解析して組織形成過程をシミュレートする 17）。
Khachaturyanらの研究グループによってマルテンサイト変
態のPFモデル 18-22）が提案されて以降、鉄鋼材料組織につい
ても、立方晶→正方晶マルテンサイト変態と変態中の塑性変
形を考慮したPFシミュレーションが行われてきた 23-33）。こ
れまでの研究では、マイクロメカニクスの応用であるフェー
ズフィールド微視的弾性論 14,34）に基づき材料組織の弾性場
を数値計算することにより、変態ひずみ、塑性ひずみ、外部
応力が組織形成に及ぼす影響がシミュレートされてきた。し
かし、PFシミュレーションによってラスマルテンサイトの

｛111｝γまたは｛557｝γ晶癖面の形成が再現されたという報告
は無かった。我々は、晶癖面（不変面）の形成はマルテンサイ
ト変態における弾性ひずみエネルギー緩和に有利に働くた
め、変態ひずみと塑性ひずみを考慮したPFシミュレーショ
ンによって晶癖面形成は再現されるはずであると考えた。以
上が本研究に着手した動機である。
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	3	 �弾性ひずみエネルギーの計算法と
すべり変形のモデル

本研究で用いたPFモデルの詳細は論文 1）を参照していた
だきたい。ここでは、晶癖面形成に重要な役割を果たす弾性
ひずみエネルギーの計算法について説明する。弾性ひずみエ
ネルギーはフェーズフィールド微視的弾性論 14,34）に基づき、

   （1）

によって計算される。Cijklは弾性定数、εijは全ひずみ、εij
0は

eigenひずみである。εij
0の空間分布が既知の条件のもと、力

学的平衡方程式（∂σij/∂rj＝0，σij＝Cijkl｛εkl（r）－εkl
0（r）｝）

をフーリエ空間にて解くことにより、εijが計算される。εij
0

は変態ひずみ（εij
trans）とα′相のすべり変形に起因する塑性

ひずみ（εij
slip）の和として、次式にて定義した。

   （2）

これまで報告されているPFモデル 23-33）においても、変態
ひずみと塑性ひずみを考慮してeigenひずみが定義されてい
る。本研究で用いたPFモデル 1）の最大の特徴は、後述するよ
うに、α′相の｛1

－
01｝〈111〉α'すべり系の転位に起因する塑性

ひずみを考慮してeigenひずみを定式化したことにある。
本研究で用いたすべり変形のモデルについて述べる前

に、Wangらによって提案された転位運動を記述するPFモ
デル 35）について説明する。あるすべり系の転位に起因する
eigenひずみは

   （3）

にて与えられる。b＝（b1，b2，b3）はバーガースベクトル、n

＝（n1，n2，n3）はすべり面の単位法線ベクトル、dはすべり
面間距離である。また、フィールド変数ηは、転位がすべっ
た回数を表す。Wang らのモデルでは、Fig.1に示すように転

位ループを薄板状介在物と見なし、そのeigenひずみを式（3）
にて与えて、介在物（転位ループ）の形態変化を計算する。こ
のモデルでは、介在物の内部が転位のすべった領域に対応し
ており、介在物の形態変化を計算することと転位運動を計算
することは等価である 35）。フィールド変数の数を増やせば、
複数のすべり系の転位運動を同時に計算することも可能であ
る。転位運動の計算が目的であれば、Wangらのモデルを用
いるのが有効である。しかし、転位運動と数百nm～数μm

のマルテンサイト形成を同時にモデル化する場合、2つの現
象のスケールが異なるため、同一の離散格子で解析するため
の工夫が必要となる。

Zhouらは、個々の転位運動を陽に計算することを避ける
目的で、特定のすべり系の転位に起因する塑性ひずみを記述
するフィールド変数（転位の密度関数）を新しく定義した 36）。
Fig.2に示すように、あるすべり系を考えた場合、活動したす
べり面もすべり量も不均一であるが、活動したすべり面間の
平均距離（D）を用いれば等価な塑性変形を記述することが
できる。本研究においてもZhouらのモデルを採用し、｛1

－
01｝

〈111〉α'すべり系の転位に起因する塑性ひずみεij
slipを次式に

て定式化した。
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pαはフィールド変数（転位の密度関数）、Dαは活動したす
べり面間の平均距離、dαはすべり面間距離、mαは活動した
すべり面間に含まれる格子面数、αはα′相のすべり系を区
別する番号である。なお、PFモデルでは立方晶→正方晶マル
テンサイト変態により生じる3つの正方晶バリアント（Bain

Fig.1　 Schematic of a thin coherent inclusion that has the eigenstrain 
given by Eq. (3).  b is the Burgers vector, n is the unit vector of 
the slip plane normal, and d is the interplanar distance of the 
slip plane.

Fig.2　 Schematic of the shear deformation of a slip system. Generally, 
sheared regions are distributed inhomogeneously and the amount of 
shear varies according to position (see (a)). However, the equivalent 
total shear deformation can be realized even if it is assumed 
that the sheared regions distribute homogeneously and the 
amount of shear is equal at any positions; the total shear 
deformation can be described by D, which is the average 
spacing between neighboring sheared regions by dislocations 
(see (b)).
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バリアント）を考慮しており、各バリアントについて｛1
－

01｝
〈111〉α'すべり系の転位に起因する塑性ひずみを定式化した。

	4	 シミュレーション結果の概要
論文のシミュレーション結果の概要は以下の通りである1）。

Fe‒0.1mass％ Cを対象としたシミュレーションにおいて、3

つのBainバリアントが出現してマルテンサイト変態が進行
し、（111）γに晶癖面が出現する様子が再現された。一方、α′
相のすべり変形を考慮しないシミュレーションでは晶癖面形
成が再現されないことから、α′相のすべり変形による弾性ひ
ずみエネルギー緩和が（111）γ晶癖面形成に重要な役割を果
たしていると結論付けた。ここで強調すべき点は、モデリン
グにおいてγ相とα′相の格子対応と格子定数から変態ひず
みを算出し、かつ、α′相の｛1

－
01｝〈111〉α'すべり系の活動を仮

定したが、それ以外には、シミュレーションにおいて（111）γ

晶癖面形成を保障するような条件は一切与えていないことに
ある。すなわち、あくまでα′相のすべり変形による弾性ひず
みエネルギー緩和の結果として（111）γ晶癖面が形成する様
子が再現されたのである。

論文の中ではさらに、シミュレーションで得られたすべり
変形量が晶癖面形成条件を満たしているかどうかを調査し
た。計算方法の詳細は割愛するが、まず現象論に基づき、シ
ミュレーションで仮定したα′相の4つのすべり系において
活動したすべり面間に含まれる格子面数mα（式（5）参照）
を変数とし、不変面形成条件を求めた。m1︲m2︲m3︲m4空間に
PFシミュレーションで得られたすべり変形量をプロットす
ると、不変面形成条件の近傍にシミュレーション結果が分布
していることが確認された。これは、すべり変形が生じる条
件においても、晶癖面形成が弾性ひずみエネルギー緩和に有
利に働くことを示唆する結果である。なお、論文では、α′相
の4つのすべり系を仮定したが、このことは（111）γ晶癖面が
形成するための十分条件であって必要条件ではない。すなわ
ち、考慮するすべり系の数を増やした場合も（111）γ晶癖面
が形成する可能性はある。

	5	 今後の発展性
本稿で紹介した論文は、γ相とα′相の晶癖面に着目した研

究であり、3つのBainバリアント間の界面（ラスマルテンサ
イトの階層構造のブロック界面 8））が特定の結晶面に沿って
形成するかどうかは明らかになっていない。また、論文では
シミュレーション結果を現象論と比較する目的で、α′相のす
べり変形のみを考慮したが、実際には変態の過程でγ相のす
べり変形も生じることが報告されている 37-39）。我々は最近、

γ相のすべり変形まで考慮したPFシミュレーションに取り
組んでおり、γ相とα′相の晶癖面だけでなくブロック界面
も（111）γ近傍に形成する結果が得られている。鉄鋼材料組
織に限らず、PF法を用いて対象とする組織形成をモデル化
することにより、その組織形成のメカニズムを深く理解する
ことができる。今後、PFシミュレーション研究によって、低
炭素鋼のマルテンサイト形成機構に対する理解がさらに進む
と考えている。
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