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躍動
若手研究者・技術者の取り組みと将来の夢

	1	 はじめに
筆者は、卒業論文の研究テーマ以来、凝固組織シミュレー
ションを研究の軸としてきた。振り返ると約20 年「凝固」を
専門とした研究を続けている。金属の凝固研究は、決して最
新研究分野ではないが、シミュレーションという比較的新し
い研究方法のおかげでやりたいこと、やらなければならない
ことがまだまだたくさんあると感じている。今回「躍動」を
執筆する機会を頂いたので、（もう若手という歳でもないが）
筆者がこれまで行ってきた凝固組織と偏析のシミュレーショ
ン研究について述べさせて頂くこととする。
凝固シミュレーションは、1960 年代の凝固伝熱解析に対
する数値計算の利用から始まり、鋳物の引け巣や湯流れ予
測、ミクロ偏析（デンドライト樹間の偏析）予測、マクロ偏析
（液相流動等を伴う偏析）予測、凝固組織予測へと対象が拡大
してきた。現在、凝固伝熱、引け巣・湯流れなどのシミュレー
ションは、様々なモジュールがパッケージ化された鋳造シ
ミュレーションソフトとして多数商品化されている 1）。ミク
ロ偏析も1940 年代にScheilの式 2）が提案されて以来、現在
ではThermo-Calc やPandat などの熱力学計算ソフトの標準
機能を使って簡単にシミュレーションできるようになってい
る。研究初期から考えると凝固シミュレーションは技術革新
とともに確実に利用しやすいツールとなってきた。しかし、
凝固組織やマクロ偏析は、いくつかのソフトウェアで計算可
能ではあるものの適切な計算条件設定や結果の解析（解釈？）
など、まだ専門的な知識を必要とするシミュレーションで
ある。凝固組織とマクロ偏析のシミュレーションは、1990年
代の前半頃にモデルや手法が盛んに研究された。Phase-field

（PF）法は組織シミュレーションの手法としてかなり浸透し
てきたと思うが、学会発表などでもまだ大学の基礎研究の方

が多い。マクロ偏析についても現象の複雑さと膨大な計算量
から定量的な予測という観点では、まだまだ道半ばである。
そこで本稿では、筆者の凝固組織およびマクロ偏析シミュ
レーションの研究に対する所感を交えて、その発展経緯と最
新動向、今後の展望を述べさせて頂く。なお、「躍動」の記事
であるため、解説や入門講座などのように数式等の詳細な説
明は行わない。手法の詳細な説明は良書 3,4）や解説 5）などを参
照していただくこととする。

	2	 凝固組織シミュレーション
凝固組織シミュレーションの研究背景には、デンドライト
のような複雑形態の成長機構の不思議を科学することに加
え、ミクロ偏析予測の高精度化、鋳造プロセスの最適化など、
組織制御技術の高度化を図る狙いがある。凝固組織シミュ
レーションの研究が盛んになったのは1990年頃からであり、
特に小林亮先生のPF法によるデンドライト成長シミュレー
ション 6）とM. Rappaz先生のCellular automaton（CA）法に
よる結晶粒組織シミュレーション 7）は衝撃的であった。こ
の2つの研究論文以降、PF法、CA法による材料組織シミュ
レーションが急速に発展し、凝固分野においても凝固組織シ
ミュレーションの基礎ができた。現在、PF法がメソスケー
ルの凝固組織シミュレーション手法の主流であり、最近では
スパコンを用いたデンドライト群の超大規模計算 8）が行われ
るまでに発展した。図1はPF法による3次元デンドライト成
長の計算例である。滑らかで凹凸の美しいデンドライト形態
が表現されていることがわかる。PF法ではこのような曲線・
曲面をたった1つの微分方程式（PF方程式）の解として表現
できる。これは多くの研究者（特に計算屋）がPF法に魅力を
感じる重要な点である。従来からGibbs-Thomson効果（曲率
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効果）を満たした移動境界問題を解くこと（Sharp interface 

method）で固液界面の形態を計算できることはわかってい
た。さらに固液界面エネルギーに異方性を与えることでデン
ドライトのような方向性を持った形態が現れることも知ら
れていた。しかし、Sharp interface methodでは、滑らかで美
しいデンドライトを表現することはかなり難しい。PF法で
滑らかな曲線・曲面が表現できる最大の理由は、有限の幅を
持つ界面を考える点にある（diffuse interface）。この界面幅
は、物理的に意味をもつものではなく、PF方程式が微分可能
であることを保証するために必要な幅にすぎないが、2次元、
3次元で曲線・曲面を描く数値計算では絶大な威力を発揮す
る。Sharp interface methodでは、界面幅はゼロと定義する
ため、固液界面に用いる計算要素は0個か1個であり、2次元
で円形の界面を描こうとすると図2に示すように界面形状は
階段状になってしまう。しかし、PF法では界面幅の中間値
（固相を1、液相を0とすると界面位置は0.5）を界面と仮定
すれば、界面を複数（一般的には5～10個）の計算要素を用
いて表現できるため、より滑らかな曲線が表現できる。ただ
し、全体の計算対象物（デンドライトなど）に比べて界面幅
は薄いものでなければならないため、計算要素サイズは必然
的に小さくなる。結果として計算要素数が多くなり計算負荷
は大きくなる。さらに、Sharp interface methodと等価な界
面移動を取り扱うためには、界面幅の中に正確な界面位置を
定義できる適切なPFパラメータの数学的導出（漸近解析）が
必要である 9）。高精度な予測にPF法を適用するためには、PF

パラメータの難解な数学的導出の理解も重要である。その点
においてSharp interface methodは、PF法のような複雑な

数学的処理は必要なく、数式の理解は比較的容易である。現
在、Sharp interface methodに分類される手法としてメソス
ケールのCA法などが発展しており、3次元でのデンドライ
ト成長シミュレーションも可能となってきている。図3はメ
ソスケールのCA法による等軸デンドライト群の計算例であ
る。このCA法でも滑らかな界面形態のデンドライトが計算
され、適切なデンドライト成長を解析できることがわかる。
定量的な2次アーム間隔予測 10）やミクロ偏析予測 11）も可能
である。また、図4はこのCA法を多相系に拡張したモデルを
用いてFe-C合金の過包晶組成の凝固組織形成過程をシミュ
レーションしたものである。初晶δ相がデンドライト状に
形成した後、δ相を取り囲むようにγ相が形成し、δ相が先
に消失してγ相単相へと変態が進行している様子がわかる。
このようなモデルの拡張性の高さはCA法の利点の一つであ
り、理論式が確立していない場合でも、隣接するセル間の規
則を適切にモデル化できれば、モデルの拡張は比較的容易に
行える。また、PF法と比較して計算負荷が小さいことも利点
の一つである。筆者の学生時代の研究テーマは、PF法を基
盤とした凝固組織シミュレーションであったが、このような
CA法の利点に魅力を感じ、学位取得後はCA法を基盤とした
研究に舵を切った。CA法でも想像以上に様々な解析が可能
であり、第2のメソスケール凝固組織形成モデルとしての可

図1　 PF法によるAl-Si合金の等軸デンドライト成長シミュレー
ションの一例

図2　メソスケールの手法における界面の取り扱いの模式図

25

凝固組織・偏析シミュレーションの研究を続けて

351



能性をこれからも探究し続けていきたいと考えている。
次に、マクロスケールの凝固組織（結晶粒組織）シミュ
レーションである。マクロスケールの凝固組織シミュレー
ションの現在の主流はCA法である。説明が前後するが、CA

法とは、空間をセルと呼ばれる格子で敷き詰め、注目セルと
隣接するセル間の規則に従って注目セルの状態を変化させ、
自然に何らかのパターンを形成させる手法（自己組織化）で
ある。セル間の規則を変えればどのようなものでもシミュ
レーションの対象にできるため、多くの分野で用いられてい

る方法である 4）。前述したメソスケールの凝固組織では固液
界面の移動による相の変化がセル間の規則である。一方、マ
クロスケールの凝固組織では、図5のようにデンドライトを
Dendrite envelope（DE）で近似し、結晶粒を組織の最小構成
としてDEの移動による結晶粒成長がセル間の規則となる。
本稿ではメソスケールのCA法を先に紹介したが、凝固組織
シミュレーションにおけるCA法の元祖はやはりM. Rappaz

先生のマクロスケールのCA法である。その後、Ch.A.Gandin

先生によって結晶粒成長アルゴリズムが改良され、現在、
CAFÉ（Cellular Automaton Finite Element）モデルとして有
名になっている 12-14）。筆者も結晶粒成長アルゴリズムの改良
を検討したことがあるが、Ch.A.Gandin先生のアルゴリズム
は非常に完成度が高く、現状では下手に改良する余地はない
だろう。図6は、マクロスケールのCA法によるAl-Si合金の
砂型鋳造のマクロ組織シミュレーションの計算例である。核
生成の頻度を変えることで微細化剤の有無による組織変化
や柱状晶の成長方位などの予測に用いることができる。メソ
スケールのCA法でも述べたが、CA法の利点はモデルの拡張
性が高いことであり、マクロスケールのCA法もモデルを改
良するというよりは、モデルを拡張して新たな物理現象のシ
ミュレーションを可能にするマルチフィジックスモデルへ
の展開が近年の研究の主流となっている 15-20）。筆者もマクロ
スケールのCA法による凝固組織形成モデルと数値流体解析
を連成したマクロ偏析シミュレーションモデル 17,18）の研究を
進めている。この連成モデルについては次章のマクロ偏析シ
ミュレーションで述べる。

図5　マクロスケールのCA法における結晶粒成長の模式図
図4　 メソスケールのCA法による過包晶反応を伴うFe-C合金の凝

固組織形成シミュレーションの一例

図3　 メソスケールのCA法によるAl-Si合金の等軸デンドライト成長
シミュレーションの一例
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	3	 マクロ偏析シミュレーション
マクロ偏析シミュレーションは、温度場（凝固熱伝導方程
式）、濃度場（拡散方程式）、流れ場（Navier-Stokesの式、連続
の式）の支配方程式の連成計算であるため、基本コンセプト
の理解は比較的容易である。最大の特徴は、凝固時の固液共
存領域にDarcy流れを仮定して、Navier-Stokesの式にDarcy

項を外力項として加えることである。流れ場の計算法は、数
値流体力学の分野で様々な数値計算スキームが提案されて
いるが、基本的には計算負荷が高い。マクロ偏析シミュレー
ションでも固液共存領域の高固相率領域や凝固収縮を考慮し
た場合などの流れ場計算で、計算時間が膨大になる。従って、
計算要素サイズを粗くしたり、2次元シミュレーションで留
めたりするなど、計算条件に妥協が必要である。したがって、
マクロ偏析シミュレーションの研究は1990年代頃から多数
発表されているものの、マクロ偏析を定量的に予測するのは
まだ難しいのが現状である。また、マクロ偏析の予測には、
計算負荷の低減だけではなく、支配方程式を解くために必要
な物性値や各種パラメータの精度も重要であり、その一つが
透過率である。透過率とは、固液共存領域の液相の流れやす
さを示すパラメータである。マクロ偏析シミュレーションで
は、1つの計算要素内に複数のデンドライトがネットワーク
を組んで存在していることを仮定し、そのデンドライト間を
液相がどの程度流れることができるかを透過率として与えて

いる。すなわち、現状のモデルでは透過率は凝固組織に直接
関連する唯一のパラメータである。
マクロ偏析シミュレーションが行われる以前の1980年代
以前から実験による透過率測定が精力的に行われていたこと
からも、透過率の重要性がわかる。最近では数値シミュレー
ションを用いた透過率評価 21-24）も行われ、筆者もPF法と数
値流体解析を組み合わせて柱状デンドライト組織の透過率評
価 22）を行い、柱状デンドライト組織における透過率のモデル
化 23）も行った。この透過率の研究をきっかけに本格的なマク
ロ偏析シミュレーションの研究を始めた。先に述べたように
基本プログラムの開発はそれほど難しくなかったが、実際の
マクロ偏析の実験試料と比較し、定量的な予測をするために
細部を検討すると非常に難しい問題が多数存在することに気
づかされた。適切な透過率とは何なのか、組織形成に伴う流
れ場の変化をどのように考慮すれば良いのか、計算精度に関
わる各種パラメータや計算法には何を用いれば良いのかなど
である。透過率に関しては、1オーダー違うだけでマクロ偏
析のパターンが全く異なってしまうため、当然であるがアー
ム間隔のような組織サイズを無視した透過率を用いることは
適切ではない。メソスケールの凝固組織シミュレーションと
直接連成することで透過率そのものを考える必要がなくなり
問題は解決するように思えるが、マクロ偏析シミュレーショ
ンに対してメソスケールの凝固組織シミュレーションの計
算要素サイズは小さすぎるため、現実的にはシミュレーショ
ンは不可能である。したがって、マクロ偏析シミュレーショ
ンには適切な組織形成を反映したDarcy流れの考慮（透過率
の考慮）が必須である。また、マクロ偏析の生成には自由晶
などの固相移動の影響も考慮する必要がある。このように、
定量的なマクロ偏析予測には、マルチスケール・マルチフィ
ジックスの非常に複雑なモデルを用いなければならない。近
年、多流体モデル（液相と固相を個別の流体と考えるモデル）
によるマクロ偏析シミュレーションも報告されている 19,20）。
筆者は、マルチスケール・マルチフィジックスモデルの第
一歩としてマクロスケールのCA法とマクロ偏析モデルを連
成したモデルを構築した。図7は、その連成モデルを用いた
Al-Mg合金の縦一方向凝固シミュレーションの計算例であ
る 17）。溶質分配により排出されたMgが比重差によって浮上
し、上部で濃化してマクロ偏析を生成している。また、Mgの
浮上と同時に底部から成長した柱状晶が粗大化する組織変
化が起こっていることがわかる。これらの結果からマクロ偏
析は凝固組織形成と相互に関連しながら、生成していくこと
が明らかとなり、このような結果は単独のマクロ偏析シミュ
レーションでは得られない結果である。今後、実験との比較
などでモデルを評価する必要はあるが、マルチスケール・マ
ルチフィジックスの課題解決に向けた第一歩として、今後

図6　 マクロスケールのCA法によるAl-Si合金の砂型鋳造のマクロ組
織シミュレーションの一例
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もこれらのモデルの研究を続けていきたいと考えている。ま
た、マクロ偏析シミュレーションには、計算負荷が極めて高
いという課題もあるため、計算の高速化技術の開発も今後の
研究のポイントになるだろう。

	4	 おわりに
本稿では凝固組織シミュレーションとマクロ偏析シミュ
レーションの発展経緯と今後の展望について、解説などとは
異なる視点で紹介した。これらのシミュレーションも多くの研
究者や技術者が利用しやすいツールとなるように、今後も微
力ながら凝固組織・偏析シミュレーションの研究を続けてい
きたい。また、シミュレーションモデルの高度化には計算高速
化が不可欠であり、機械学習などを活用した数値シミュレー
ションの高速化手法などの導入も凝固組織・偏析シミュレー
ションを新たなフェーズへ進展させるために検討していかな
ければならない課題の一つであろう。最後に、恩師の大笹憲一
先生をはじめとする凝固分野の研究者の皆様のご指導のおか
げでここまで凝固組織シミュレーションの研究を進めること
ができました。紙面をお借りして皆様に感謝申し上げます。
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図7　 マクロスケールのCA法とマクロ偏析モデルを連成したモデル
によるAl-Mg合金の一方向凝固シミュレーションの一例（上段：
組織、下段：Mg濃度）
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先輩研究者・技術者からのエール

東北大学大学院工学研究科　金属フロンティア工学専攻　教授    及川　勝成

棗先生は、学部学生の時代から一貫して、凝固の研
究を進めて来られています。そういう意味では、

筆者よりもずっと長く凝固を研究されていると思いま
す。そのため、先輩研究者と言っても年齢だけで、筆者
がこの記事を担当するのも相応しいかどうか、躊躇いた
しました。しかし、凝固・組織形成フォーラムなどでい
つもお世話になっている棗先生からの依頼でもあるの
で、コメント役をお引き受けいたしました。
棗先生との出会いも、10年以上前に遡るため正確な記
憶ではないのですが、まだ、神戸製鋼所に勤務されてい
た思います。既に、棗先生の博士論文での研究成果であ
るセルオートマトンによる凝固組織予測の結果は、その
分野の人には知られており、若手の気鋭の研究者として
期待されておりました。鋳造や凝固の分野は、市販のシ
ミュレーションソフトなども販売され、学術的にも確立
された古い分野と思われがちです。しかし、実際の製造
のことを考えると、あるプロセスで、どんな凝固組織が
得られ、マクロ、ミクロ偏析はどう変化し、どこに鋳造
欠陥が現れるかなどは予測することは困難です。棗先生
の強みというのは、ずっと学側にいたのではなく、産側
で実際のものづくりの現実を見て来たことだと思いま

す。学側だけにいると、シミュレーションも、どんどん
物理よりの原子レベルからの理解をしたいと思うように
なります。しかし、産業側で求められる知見はもっとマ
クロ的な話が多く、鋳造・凝固の分野では、異なるスケー
ルの問題をどうブリッジングして解釈していくかととい
うのが大きな問題となります。
棗先生は、このような凝固の問題に真摯に取り組んで

おられます。学術的知見の重要さだけでなく、ものづく
りに役立つ知見を数多く報告されております。Cellular 

automaton法やPhase field法など新しい計算手法をいち
早く導入するだけでなく、それらを熱・流体計算と連成
させることによるマクロ偏析予測など先進的な研究を
次々と発表されております。今後は、機械学習も取り入れ
た数値シミュレーションの高速化を検討されているとの
コメントもあり、凝固組織・偏析シミュレーションの分野
の研究を益々発展させていただけるものと思います。
日本では、鋳造や凝固の分野の大学教員の数が、急激
に減少しておりますが、凝固は鉄鋼製品の品質を左右す
る重要な分野です。この分野をリードする研究者とし
て、益々ご活躍することを期待しております。

日本製鋼所M&E（株）　室蘭研究所　所長    梶川　耕司

棗先生とは先生が大学院学生のときに初めてお会い
したので、もう20年近いということになります。

鉄鋼協会北海道支部のノースフォーラム研究会がお目に
かかった最初だったと思います。そのときはコンピュー
タオタクのような感じ（失礼！）のやや尖がった学生だ
なあとの印象を受けたことを覚えています。ただ当時か
らシミュレーション技術・数値解析技術に関する能力は
非常に高いことが感じられ、数式を見ればたちどころに
理解をされていたのが印象的でした。棗先生は卒業され
てからポスドク研究員で大学にしばらく残ったのちに、
神戸製鋼所に就職されています。民間企業に勤められた
ことで、産業における凝固研究の重要性を認識されたの
だと感じています。その頃になると尖った感じは薄れ、
企業の事情も理解された発言をされるようになりまし
た。棗先生の神戸製鋼所時代の業績の一つが、柱状デン
ドライト組織における透過率の評価があります。これは
フェーズフィールド法で柱状デンドライトを作製し、そ
の中に液相を流した時の液相透過率を算出するという研
究でした。その後秋田大学に移られてからこれを発展さ
せて3次元での計算をされています。ただし3次元柱状

デンドライト計算は計算負荷が高いので、2次元デンド
ライトを作って主軸となる1次枝の周りに4等配で2次
枝を配置して3次元デンドライトを作るというアイデア
で計算を簡素化されていました。この論文を見た某教授
が「これはやられたなあ」と言っていたのを覚えていま
す。多分アイデアを温めている内に棗先生に先を越され
てしまったのではないかと推察します。アカデミックに
原理原則だけで追及していくと解が得られるまで時間が
かかる問題も一部簡略化することで答えを早く出せると
いうことがあります。一度大学を出て企業研究者となっ
て自身の視野を広げられたことが棗先生の研究内容の幅
の広さや思考の柔軟さに繋がっていると感じています。
現在、先生が再び取り込んでいるテーマにセル・オート
マトン（CA）法があります。フェーズフィールド（PF）
法の隆盛に伴ってやや影に潜んだ感じのCA法ですが、
計算負荷がPF法よりも軽い、モデルの拡張性が高いと
いった利点に着眼してCA法でマクロスケールモデルに
取り込んでいるのも棗先生ならではの視点と思います。
今後も独自の視点を生かした研究成果で凝固の分野を発
展していただけることを期待しております。
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