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１． 研究のねらい 

材料開発において、所望の材料特性を得るためには、材料組織を適切に制御する必要が

ある。複相組織の場合、異相間の界面エネルギー、構成相の格子定数や弾性定数といった材

料パラメータが組織形成に影響を及ぼす。しかし、実験的に特定の材料パラメータの値のみを

変化させることは難しく、組織形成に対する材料パラメータの影響を理解することが困難であ

る。材料開発を加速するためには、材料組織の違いを引き起こす材料パラメータとその影響

度を理解し、合金の組成設計・材料パラメータ設計の高効率化に活用することが重要である。 

材料科学の分野では、スケールの違いによって、第一原理計算から有限要素法まで様々な

計算手法が活用されている。フェーズフィールド（PF）法は材料組織形成過程の計算手法であ

る。PF シミュレーションには、組織を構成する単相の材料パラメータの値が必要となる。対象と

する組織形成の PF モデルを構築し、材料パラメータの値を変更した PF シミュレーションによっ

て材料パラメータと材料組織の相関を明らかにすることができれば、材料設計・開発の高効率

化に結びつくと考えられる。 

本研究では、構造材料の組織形成過程を再現可能な高度な PF モデルを構築し、そのモデ

ルに含まれる複数の材料パラメータの値を任意の範囲で変更したシミュレーションを実施する。

蓄積したシミュレーションデータと機械学習を用いて、計算コストの高い PF シミュレーションを

用いずに材料パラメータと組織の関係を高速かつ網羅的に探索可能なシステムを構築する。

また、そのシステムを活用することによって、組織制御のための材料パラメータ設計指針の提

示を目指す。他方、PF モデルの中には値が不明な材料パラメータが存在することが多く、その

ことが PF 法による組織予測を難しくしている大きな要因であることから、実験で得られる組織

データを PF モデルに同化することでそのモデルに含まれる材料パラメータの値を推定・最適

化する手法の構築を目指す。 

  

２． 研究成果 

（１）概要 

 ニッケル基超合金の高温クリープ中の析出相形態変化、および、鉄鋼材料のマルテンサイ

ト組織形成の PF モデルをそれぞれ構築した。シミュレーションで得られた組織変化の速度、

組織形態、組織形成に伴って生じる弾塑性場をこれまで報告されている実験データと比較し、

実際の組織形成を再現可能な PF モデルを構築することができたと判断した。構築したモデル

を用いて、材料パラメータの値を任意の範囲で変更したシミュレーションを実施し、そこで蓄積

したデータをニューラルネットワーク（NN）に学習させた結果、材料パラメータの値から組織形

成を瞬時に予測可能なシステムを構築することに成功した。このシステムを用いて、歴代のニ

ッケル基超合金の析出相形態変化を予測した結果、高応力・短時間クリープにおける析出相



 

形態変化を遅滞させる方向に合金開発が進んできたことを明らかにした。一方、鉄鋼材料の

マルテンサイト組織予測システムを用いて感度係数を算出した結果、材料パラメータが組織

に及ぼす影響度が温度・組成条件によって異なることを定量的に示すことに成功した。 

 実験で得られる組織データを用いて材料パラメータの値を推定・最適化する手法の構築を

試みた。まず、析出相のエネルギー計算に基づき、時効析出型 Mg 合金で観察される析出相

形状から界面エネルギーおよび格子ミスマッチの値の推定を試みた。ガウス過程回帰と適応

サンプリングを組み合わせた結果、析出相形状の予測値と実験値の誤差が小さくなる材料パ

ラメータ条件を効率的に探索することに成功した。一方、データ同化の手法の一つであるアジ

ョイント法に基づき、準安定相が関与する組織変化の実験データを用いて準安定相のギブス

エネルギーパラメータの値を推定する手法の構築を試みた。PF シミュレーションで作成した疑

似観測データを用いてパラメータ推定の試行実験を行った結果、PF モデルとアジョイントモデ

ルを交互に解いて推定値の更新を繰り返すと、推定対象とした 3 つのパラメータの推定値が

全て真値に収束することを確認した。準安定相が関与する組織データが得られれば、通常の

相平衡実験では決定することが困難な準安定相のギブスエネルギーパラメータの値を推定す

ることができると考えられる。 

 

（２）詳細 

研究テーマ A「高温クリープ中の組織予測に基づくニッケル基超合金の設計指針の提示」 

 ニッケル基単結晶超合金の高温ク

リープ中に析出強化相（γ′）が応力軸

に垂直方向に粗大化するラフト化現

象の PF モデルを構築した。商用合

金 CMSX-4 に対するシミュレーション

を実施し、温度 1273 K、引張応力

100-160 MPa のラフト化速度を予測

することに成功した。図 1 に 1273 

K-100 MPa の条件でのシミュレーショ

ン例を示す。次に、PF モデルに含ま

れる複数の材料パラメータの値を任

意の範囲で変更してシミュレーション

を実施した。蓄積したデータを NN に

学習させ、材料パラメータ条件からラ

フト化時間の高速予測を可能にし

た。第 1～6 世代のニッケル基超合金

について、材料パラメータの値から

1273 K-160 MPa のクリープ条件でのラフト化時間を予測し、材料パラメータ空間にプロットし

た結果を図 2に示す。この結果から、160 MPa という高応力・短時間クリープ条件におけるラフ

ト化を遅滞させる方向に合金開発が進んできたことが明らかとなった。 

 

図 1 商用合金 CMSX-4 合金のラフト化シミュレー

ション（1273 K–100 MPa） 

図 2 材料パラメータ空間におけるニッケル基超合

金の世代とラフト化時間の関係 



 

研究テーマ B「高強度鋼の組織形成に及ぼす材料パラメータの影響の定量的理解」 

 低炭素鋼のマルテンサイト変態組織形成の

PF モデルを構築した。図 3 に Fe-0.1 mass%C、

600 K の条件でのシミュレーション例を示す。結

晶構造変化に起因する 3 つのバリアントドメイ

ンがクラスターを形成する様子や、変態相内部

とその近傍に高密度の転位が導入される様子

が再現されている。次に、PF モデルに含まれる

材料パラメータの温度・組成依存性を考慮した

上で、0.1～0.4 mass%C のマルテンサイト変態

温度領域における組織形成を計算した。蓄積し

たデータを NN に学習させ、材料パラメータ条件

からマルテンサイト組織の特徴量（バリアントド

メインサイズや転位密度

など）の高速予測を可能

にした。学習済み NN を

用いて感度係数を算出

することにより、図 4 に示

すように、マルテンサイト

組織特徴量（図 4 はバリ

アントドメインサイズ）に

対する材料パラメータの

影響度が温度・組成条件

によって異なることを定

量的に示した。 

 

研究テーマ C「析出相形状の実験データを活用した材料パラメータ推定」 

 析出相形状は、母相と析出相の界面エネルギー、弾性エネルギーのバランスによって決ま

る。時効析出型の Mg 合金においては、ロッド状あるいは板状の様々な析出相が観察されて

いる。時効熱処理によって析出相のサイズや形態を制御するためには、界面エネルギーや格

子ミスマッチの情報が必要である。しかし、ナノスケールかつ異方的な形状を有する析出相の

パラメータを実験的に決

定するのは困難である。

本研究では、析出相形状

を回転楕円体近似し、析

出相のエネルギー（界面

エネルギー＋弾性エネル

ギー ）が 界面エ ネルギ

ー、格子ミスマッチ、析出

図 3 マルテンサイト変態シミュレーショ

ン（上段）およびバリアントドメイン構造

と転位密度分布の関係（下段） 

図 4 マルテンサイト組織のバリアントドメインサイズに対する材

料パラメータの感度係数（マルテンサイト相の体積率は 10%） 

図 5 MgZn2 の形状の実験データを活用した材料パラメータ推定

結果（青色部分が析出相のアスペクト比の予測値と実験値の

誤差が小さくなる領域） 



 

相のアスペクト比の関数として計算できることに着目し、析出相形状の実験データから界面エ

ネルギーおよび格子ミスマッチの値の推定を試みた。Mg 合金における棒状の MgZn2 相のパ

ラメータを推定した結果を図 5 に示す。材料パラメータ空間内の 1 点のエネルギー計算に 1 時

間ほどの時間を要するが、ガウス過程回帰と適応サンプリングを組み合わせることによって、

100点ほどのエネルギー計算により、析出相のアスペクト比の予測値と実験値の誤差が小さく

なるパラメータ領域（図中の青色部分）を推定することに成功した。 

 

研究テーマ D「組織データを活用した準安定相の材料パラメータ推定法の構築」 

 組織を制御する上で、組織を構成する

相のギブスエネルギーの情報が必要で

ある。しかし、平衡状態図に現れない相

のギブスエネルギーを相平衡実験によ

って決定することは困難である。仮に、

準安定相が関与する組織形成の PF モ

デルがあり、そのシミュレーション結果と

直接比較できる実験データが得られる

場合、シミュレーションと実験のミスフィッ

トが最小になるように PF モデルに含ま

れるパラメータを推定・最適化できるは

ずである。本研究では、PF 法とデータ同

化法（アジョイント法）を用いて、準安定

相が関与する組織変化の実験データを活用して準安定相のギブスエネルギーパラメータの値

を推定する手法の構築を試みた。仮想的な単結晶二相組織変化を例に、PF シミュレーション

で作成した疑似観測データを PF モデルに同化し、3 つの材料パラメータの同時推定の試行実

験を行った結果を図 6 に示す。ここでは、等温熱処理によって準安定相（β相）が消失して α単

相となる組織変化から、β相のギブスエネルギーおよびα/βの界面モビリティの値を推定した。

PF モデルとアジョイントモデルを交互に解いて推定値の更新を繰り返した結果、3 つの材料パ

ラメータの推定値が全て真値に近づくことを確認した。さらに、実験データの観測ノイズを考慮

した試行実験を実施し、観測ノイズの大きさがパラメータ推定値の不確実性に及ぼす影響を

明らかにした。 

 

３． 今後の展開 

研究テーマ A・B のように、組織シミュレーションと機械学習を融合した研究は、他の合金系

の組織にも展開可能である。そのためにはまず、対象とする組織形成を再現可能な高度な PF

モデルを構築する必要がある。研究テーマ A に関しては、今後、高応力・短時間クリープだけ

でなく低応力・長時間クリープにおけるラフト化時間の予測システムを構築し、種々の外部応

力条件におけるラフト化時間とクリープ強度の関係を明らかにすることで、次世代合金開発の

ための材料パラメータ設計指針が得られると考えられる。 

研究テーマ C で構築した手法は、今後、様々な合金系に適用可能である。時効析出型合金

に限らず、様々な合金系で析出相形状が実験的に観察されており、その実験データから材料

図 6 アジョイント法による 3つの材料パラメータ

の同時推定の試行実験（図中の破線はパラメ

ータの真値） 



 

パラメータの情報を抽出することができると考えられる。また、研究テーマ D で構築した手法は、

準安定相の材料パラメータ推定法として普及する可能性がある。今後、構築した手法を実験

データに適用し、その有用性を示すことが重要である。 

 

４． 自己評価 

  ○研究テーマ A「高温クリープ中の組織予測に基づくニッケル基超合金の設計指針の提示」 

歴代のニッケル基超合金開発をクリープ中のラフト化時間の観点で整理できた意義は大き

い。今後、低応力・長時間クリープにおけるラフト化速度の予測システムも構築し、ラフト化時

間と長時間クリープ強度の関係を整理することができれば、外部応力の大きさに応じて、クリ

ープ強度向上のための材料パラメータ設計指針を示すことが可能になると考えられる。 

 

  ○研究テーマ B「高強度鋼の組織形成に及ぼす材料パラメータの影響の定量的理解」 

本研究で構築したマルテンサイト組織予測システムは、材料パラメータが NN の学習データ

範囲に入っていれば多成分系の合金についても適用可能であり、汎用性は高い。また、学習

済み NN はマルテンサイト組織に対する材料パラメータの感度の情報を有しており、その情報

を活用して温度・組成条件に応じて材料パラメータの設計指針を検討することで、高度な組織

制御が可能になると考えられる。 

 

  ○研究テーマ C「析出相形状の実験データを活用した材料パラメータ推定」 

析出相のエネルギー計算とデータ科学手法（ガウス過程回帰および適応サンプリング）を融

合することにより、析出相形状の実験データから材料パラメータの情報を効率的に抽出するこ

とに成功した。この手法は他の合金系にも適用可能であり、今後、析出相形状の実験データ

を活用した材料パラメータ推定法として普及することが期待される。 

 

  ○研究テーマ D「組織データを活用した準安定相の材料パラメータ推定法の構築」 

準安定相が関与する組織変化のデータを活用して、熱平衡実験によって決定することが難

しい準安定相のギブスエネルギーパラメータの値を推定する手法を構築できた意義は大きい。

今後、構築した手法を実験データに適用し、その有用性を示すことができれば、準安定相のギ

ブスエネルギー推定法として普及することが期待される。 
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