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1. 緒言 
パーライト組織はフェライト(α )相とセメンタイト(θ )の

微細な層状組織であり力学特性が優れているため，多くの鉄

鋼材料で用いられている．パーライト組織を含む鉄鋼材料の

力学特性はコロニーやブロックと呼ばれる内部組織の形態

や分布により特徴づけられるため，組織形態を予測すること

が重要となる．しかしながら，複雑な内部組織の形成を実験

的手法のみで予測し，適切な組織制御方法を決定することは

難しい．本研究では，ブロック，コロニーなどのパーライト

組織特有の内部組織の形成予測を行うことを最終的な目的

としている．そこで，相変態による組織形成過程を組織の全

自由エネルギーの最小化原理に基づき解析可能な

Multi-Phase-Field法(1,2)を用いて，パーライト組織形成過程の

数値シミュレーションを実施する．本稿では，界面エネルギ

ーの影響を評価することでパーライト組織の形成メカニズ

ムを明らかにする． 
 

2. Multi-Phase-Field モデル 
N個の結晶粒を含む系を考え，i (i =1, ... , N ) 番目の結晶粒

を粒iと定義する．秩序変数として，粒iの存在確率を表す

phase field φiと炭素濃度Cを定義する．φi は粒i内では 1，他の

粒内で 0 の値をとる変数である．また，φiが 0 から 1 に滑ら

かに変化する領域を界面と定義する．さらにphase field φiは

独立な変数ではなく，任意の点で次式を満たす． 
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また，炭素濃度Cは各結晶粒における炭素濃度Ciのphase field 
φi による重み付け和として，次式のように定義される． 
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系の全自由エネルギーは，次式に示すGinzburg-Landau型の

Gibbsの自由エネルギー汎関数を用いて定義する(1)  
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全自由エネルギーが時間とともに単調減少し，組織形成が進

行すると仮定すると，phase field φiの時間発展方程式は，以

下のTDGL方程式で表される． 
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ここで，∆Eijは，相変態に伴う自由エネルギーの変化量を表

しており，例えば粒i，粒jがそれぞれγ 相, α 相の場合であれ

ば，γ  →α 変態の自由エネルギー変化量を表す項である．本

研究では，∆Eijは変態エントロピーと過冷度の積として定義

し，次式で表す． 
),(),( TCTSTCE ijijij ∆⋅∆=∆   (5) 

ここで，変態エントロピー∆Sijは相により値が決まる．過冷

度∆Tijは炭素濃度Cと系の温度Tの関数であり，線形化平衡状

態図を用いて算出される(3)． 
パーライト変態においては，炭素原子の拡散による炭素濃

度の変化が組織形成に大きな影響を与えるため，炭素拡散方

程式を解く必要がある．本研究では，炭素原子の拡散流束J
が各粒からの拡散流束Jiの和で表現されると仮定し，炭素拡

散方程式を次式のように表す． 
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各粒内における拡散係数をDiとすると，拡散流束JiはJi=Di∇

Ciと表すことができるため，式(6)は次式のように表される． 
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本研究では，θ がFe3Cという組成を持つことを考慮し，界面

においてθ は常にこの組成に従った炭素濃度（25atom%≒

6.68wt%）をとるものとする．すなわち，粒iがθ であるとき

はCi = 25 atm% ≒ 6.68 wt% とする． 
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3. 解析モデル 
共析鋼（Fe-0.77wt%C）の 970Kにおける等温保持によるパ

ーライト組織の成長シミュレーションを行う．本研究で用い

る解析モデルを図 1 に示す．解析領域下部にα 相とθ からな

る初期ラメラー組織を配置し，残りの部分をオーステナイト

(γ )相とする．差分格子は 384×192 の規則格子を用い，差分

格子間隔は∆ x = ∆ y = 2.5 nmとする．各相の初期の炭素濃度

は，α 相とθ は共析温度 1000K における平衡組成，γ 相では

Fe-C系共析鋼の炭素濃度と等しい 0.77wt%とする．境界条件

は，左右端面では周期境界条件，上下端面では零ノイマン境

界条件を用いる．各相間の界面エネルギーσ について，その

値をσ = 1.0 J/m2一定とした場合とσ = 0.5 J/m2一定とした場

合を考え，パーライト組織形成過程の比較を行う．そして界

面エネルギーがパーライト組織形成に及ぼす影響を評価す

る． 
 

 
    Fig. 1. Computational model. 

 
4. 解析結果と考察 

図 2にσ = 1.0 J/m2一定とした場合のパーライト組織形成過

程を炭素濃度分布で示す．この場合，α 相とθ は協調的に成

長することが分かる．ここで，α 相とθ の成長機構について

考えると，炭素原子の固溶量が小さいα 相はγ 相に炭素原子

を排出しながら成長し，炭素原子の固溶量が大きいθ はα 相
からγ 相に排出された炭素原子を取り込みながら成長する．

そのため，α 相は成長方向のγ 相の濃度が低いほど成長し易

く，θ は成長方向のγ 相の濃度が高いほど成長し易い． α 相
とθ が協調的に成長しているのは，後述するσ = 0.5 J/m2一定

とした場合（図 3）と異なり，成長初期に大きな炭素濃度の

堆積が生じず，上記の炭素原子の分配が安定的に行われたた

めであると考えられる． 
一方，図 3 にσ = 0.5 J/m2一定とした場合のパーライト組織

形成過程を炭素濃度分布で示す．σ = 1.0 J/m2一定の場合と異

なり，図 3(b), (c) に示すように，成長初期にα 相の成長端で

炭素濃度が大きく堆積する．これは，界面エネルギーの値が

σ = 1.0 J/m2からσ = 0.5 J/m2に変化したことで，パーライト組

織成長への界面エネルギーの寄与が化学的自由エネルギー

の寄与に比べ小さくなったためであると考えられる．すなわ

ち，界面エネルギーが小さくなることでα /γ 界面がより平ら

になったため，α 相前方に高い濃度領域が生じたものと考え

られる．θ はγ 相の炭素濃度が高い領域ほど成長し易いため，

炭素濃度の堆積するα 相成長端に向かって成長し，図 3(d) の
ような枝分かれが生じる．このとき， θ の成長に伴いγ 相中

の炭素原子がθ に取り込まれ，図 3(e), (f) に示すようにα 相
成長端における炭素濃度が減少していることも分かる．これ

らの結果より，パーライトラメラーの成長過程において，α 
相とθ の協調的な成長は，界面エネルギーと化学的自由エネ

ルギーのバランスによって特徴付けられており，ラメラーの

成長方向前方のγ 相における濃度分布に依存して，θ に枝分

かれが生じることが示された． 
 

 
Fig. 2. Distributions of carbon concentration for σ = 1.0 J/m2  

     at (a) 0s, (b) 0.13s, (c) 0.26s, (d) 0.39s, (e) 0.46s and (f) 0.52s. 
 

 
Fig. 3. Distributions of carbon concentration for σ = 0.5 J/m2  

     at (a) 0s, (b) 0.13s, (c) 0.26s, (d) 0.39s, (e) 0.46s and (f) 0.52s. 
 

5. 参考文献 

(1) I. Steinbach et al, Physica D, 134, (1999), 385-393. 
(2) K. Nakajima et al, Acta Materialia, 54, (2006), 3665-3672. 
(3) J. Tiaden et al, Physica D, 115, (1998), 73-86. 

－120－



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.4
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJDFFile false
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName (http://www.color.org)
  /PDFXTrapped /Unknown

  /Description <<
    /FRA <>
    /ENU (Use these settings to create PDF documents with higher image resolution for improved printing quality. The PDF documents can be opened with Acrobat and Reader 5.0 and later.)
    /JPN <FEFF3053306e8a2d5b9a306f30019ad889e350cf5ea6753b50cf3092542b308000200050004400460020658766f830924f5c62103059308b3068304d306b4f7f75283057307e30593002537052376642306e753b8cea3092670059279650306b4fdd306430533068304c3067304d307e305930023053306e8a2d5b9a30674f5c62103057305f00200050004400460020658766f8306f0020004100630072006f0062006100740020304a30883073002000520065006100640065007200200035002e003000204ee5964d30678868793a3067304d307e30593002>
    /DEU <>
    /PTB <>
    /DAN <>
    /NLD <>
    /ESP <>
    /SUO <>
    /ITA <>
    /NOR <>
    /SVE <>
    /KOR <FEFFd5a5c0c1b41c0020c778c1c40020d488c9c8c7440020c5bbae300020c704d5740020ace0d574c0c1b3c4c7580020c774bbf8c9c0b97c0020c0acc6a9d558c5ec00200050004400460020bb38c11cb97c0020b9ccb4e4b824ba740020c7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c2edc2dcc624002e0020c7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020b9ccb4e000200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe7f6e521b5efa76840020005000440046002065876863ff0c5c065305542b66f49ad8768456fe50cf52068fa87387ff0c4ee563d09ad8625353708d2891cf30028be5002000500044004600206587686353ef4ee54f7f752800200020004100630072006f00620061007400204e0e002000520065006100640065007200200035002e00300020548c66f49ad87248672c62535f003002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d5b9a5efa7acb76840020005000440046002065874ef65305542b8f039ad876845f7150cf89e367905ea6ff0c4fbf65bc63d066075217537054c18cea3002005000440046002065874ef653ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000520065006100640065007200200035002e0030002053ca66f465b07248672c4f86958b555f3002>
  >>
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


	Text112: 112
	Text113: 〔№08-33〕日本機械学会第21回計算力学講演会ＣＤ-ＲＯＭ論文集〔2008-11.1～3・沖縄県西原町〕


