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A numerical simulation model for microstructure design of Fe-C alloy is developed employing the phase－
field method and the homogenization method. The phase-field simulations and the elastic-plastic finite 
element analysis based on the homogenization method with proposed model are systematically conducted in 
order to predict the evolution of ferrite phase during the isothermal austenite-to-ferrite transformation and to 
investigate the effects of the morphology of ferrite phase on the mechanical properties of the Fe-C alloy.  

 
１．緒言 
鉄鋼材料の機械的特性は, 材料内部の微視組織形態に依 

存して変化する. したがって, 所望の機械的特性を有する

鉄鋼材料を創製するためには, 微視組織形成過程を予測し, 
微視組織形態が材料の機械的特性に及ぼす影響を陽に反映

した力学特性評価を行う必要がある. しかしながら, これ

を実験的手法のみによって実施することは困難であり, 近
年では数値シミュレーションを援用した材質予測技術を確

立する試みがなされている.  
本研究では, 代表的な鉄鋼材料であるFe-C合金の微視組

織形成予測と力学特性評価を系統的に実施可能な, 材質予

測シミュレーション法を構築する. はじめに, 組織形成予

測の強力な数値解析手法として注目されている Phase-field
法を用いて, Fe-C 合金のγ→α変態による組織形成過程を

シミュレートする. 次いで, 得られた微視組織形態を表現

する代表体積要素(RVE)を作成し, 均質化法に基づく弾塑

性有限要素解析を行うことにより, 微視組織形態が材料の

変形挙動に及ぼす影響を検討する.  
 

２．Phase-field法1)

Fe-C 合金の全自由エネルギーは, Ginzburg-Landau 型の

Gibss の自由エネルギー汎関数で以下のように表される.  
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ここで, φ はフェライト相(α相)の存在確率を表す秩序変数

phase fieldであり, オーステナイト相(γ相)でφ = 0, α相で

φ = 1の値をとる. uCは炭素濃度である. 式(1)の右辺第 1 項

はFe-C合金の化学的自由エネルギーであり, α相とγ相単

相の化学的自由エネルギー密度の重み付け和として, 次式

で表される.  
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また, 微視組織形態を特徴づけるα/γ界面の異方性は, 
式(1)の勾配エネルギー項の示す勾配エネルギー係数に, 以
下のように異方性を導入することにより表現する.  
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ここで, θ , ξ, k,θ mはそれぞれ界面の法線とx軸のなす角度, 
異方性強度, 異方性モード数, missing orientation である.  

 γ→α変態による界面移動を記述する phase field の時間

発展方程式は, Allen-Cahn方程式から導出され, 次式で表さ

れる.  
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ここで, Mφ はα/γ界面の易動度Μα/γ に関係づけられたphase 
filedの易動度である.  
一方, 炭素濃度uCの時間発展方程式はCahn-Hilliard方程

式から導出され, 次式で表される.  
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ここで, ( )TuL C ,,φ は炭素濃度の易動度であり, 炭素濃度, 

空格子濃度, Fe原子のモル体積および炭素原子の易動度MC

に関係づけられる.  
 
３．均質化法に基づく弾塑性有限要素法 

Phase-field法による組織形成シミュレーションで得られ

た微視組織を有する, Fe-C合金の微視および巨視的な力学

特性を評価するため, 均質化法に基づく弾塑性有限要素解

析を行う2). 本研究では, 微視組織を構成する各相の変形

挙動がJ2流れ理論に従うとし, 次式に示すPrandtl-Reussの
式を用いて, Fe-C合金の変形挙動を記述する3).  
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ここで, は Kirchhoff 応力の Jaumann 速度, は弾性係

数テンソル, 
ijS

∇
e
ijklD

ijσ′ は偏差応力, σ は相当応力, 
ijε& はひずみ

速度および H’ は塑性の接線係数である.  
さらに, 巨視領域と微視領域における変形挙動を記述す

る支配方程式は, 巨視領域および微視領域の座標系xi, yiの

2 変数を用いて変位を漸近展開し, 均質化法を適用するこ

とにより導出する. なお, 数値シミュレーションでは, 支
配方程式を有限要素法を用いて離散化し, 数値解析する.   
 
４．解析モデル 
図 1(a)にPhase-field法による組織形成シミュレーション

に用いる, 解析モデルを示す. 本研究ではγ→α変態によ

るα相の形成過程をシミュレートするため, 5µm×6µmの

解析領域内に初期α相を配置する. このとき, 初期α相は

六角形状のγ粒界の各辺に形成されることを想定して配置



し, 各辺のα相ごとに優先成長方向θ0 を与えている. また, 
変態温度は 1000K一定とし, 各相の初期炭素濃度はα相で

平衡組成, γ相で過飽和としている. 界面エネルギーは 
σ = 1.0J/m2, 異方性モード k = 2 としている. 
図 1(b), (c)に均質化法による力学特性評価に用いる, 解

析モデルを示す. 解析条件は 2 次元平面ひずみ状態とし, 
ひずみ速度 /s で一様な引張り変形を与える. 巨視

領域の任意点近傍には, 組織形成シミュレーションで得ら

れた微視組織を表現するRVEが周期的に配列しているとす

る. RVEは組織形成シミュレーションで得られた, 解析デ

ータを用いて画像処理により作成している

310−=E&

4). なお, 組織

形成シミュレーションにおいて, 未変態のγ相は熱処理後

の室温への冷却過程を経て, パーライト組織に相変化する

ものとして各相に物性値を与え, 力学特性評価を行う5).  

 
Fig.1 Computational models and initial conditions. 

 
５．Fe-C 合金のγ→α変態によるフェライト相組織形成  

図 2 にPhase-field法による組織形成シミュレーションで

得られた, α相の形成過程における炭素濃度分布を示す. 
図 2(a)~(d)に示すように, 異方性強度ξ = 0.1の場合には, γ
→α変態によりAllotiromorphフェライト(αG)が形成してい

ることわかる. 一方, 図 2(e)~(h)に示すように異方性強度

ξ = 0.5 の 場 合 は , 鋭 い チ ッ プ 先 端 形 状 を 有 す る

Widmanstättenフェライト(αW)が形成しており, αG形成より

も界面の移動速度が大きいことが観察できる. このとき, 
γ→α変態に伴う炭素拡散によりα/γ界面近傍のγ相に

おいて炭素濃度が増加していることがわかる. 

 
Fig.2 Growth of (a)~(d) Allotriomorph ferrite and (e)~(h) 

Widmanstatten ferrite. 
 
6．微視組織形態が Fe-C 合金の変形挙動に及ぼす影響 

Phase-field 法による組織形成シミュレーションで得られ

た, 微視組織を有する Fe-C 合金の力学特性評価を行い, α
相の形態が巨視領域および微視領域における変形挙動に及

ぼす影響を検討する.  
図 3 にαGまたはαWを有する微視組織として, 図 2(d), (f), 

(h)に示した組織形態 (以下, 組織A, B, Cとする) を表現す

る, RVEおよびα相の体積分率を示す. また図 4 に, これら

のRVEを用いた引張り変形解析により得られた, 巨視領域

における公称ひずみ-公称応力関係を示す. 内部組織にαG  

 
Fig.3 RVEs and volume fraction of ferrite phase. 

 
Fig.4 Macroscopic nominal stress vs. nominal strain 

 
Fig.5 Distributions of microscopic equivalent strain. 

 
を有するFe-C合金において, 最も大きな引張り抵抗を示し

ていることがわかる. 一方, αwを内部組織に有する場合は, 
γ→α変態が進行しαwが成長するほど, 硬質なパーライト

組織の体積分率が減少するため, 巨視的な流動応力は低下

する傾向が認められる.  
図 5 に, 各組織の微視領域における相当塑性ひずみ分布

を示す. 組織Aでは, 巨視的なひずみ量の増加に伴って, パ
ーライト組織よりも軟質なαGにおいて大きな塑性ひずみ

を生じていることが観察できる. しかしながら, 組織B, C
においては, 旧γ粒界近傍での塑性変形は軽減され, αWに

塑性変形が集中していることがわかる.  
 以上の結果から, 本研究で提案する Phase-field 法と均質

化法を用いた材質予測シミュレーションを実施することに

より, 鉄鋼材料の熱処理過程における, どの段階の微視組

織が所望の機械的特性を有しているのかを, より系統的に

評価可能であることが示唆される.  
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