
 

 

 

2024年度 

創発的研究支援事業 年次報告書【公開版】 

 

 

 

研究成果の概要 

2024年度は，①Fe-Sn-C合金のランダム粒界における Snと Cの偏析挙動解明，②粒界構造および溶質

偏析の原子論的理論解析，③マルテンサイト組織における種々の境界における溶質偏析解析法の確立，

に取り組み，以下の成果を得た． 

①カーボンニュートラル実現に向け今後ますます適用拡大が見込まれる電炉鋼の特性を劣化させる不

純物元素の Snと鉄鋼材料の最重要元素である Cを対象に，Snの粒界偏析に及ぼす Cの影響を三次元ア

トムプローブ測定により調査した.その結果，バルク C 濃度が増加するほど粒界の Sn 偏析濃度は減少

することから，粒界において Sn-C間には斥力相互作用が働くことを明確にした.また，粒界液相モデル

により，C偏析や Sn-Cの反発相互作用は定量的に予測できるものの，Sn偏析量の予測値が実験値を大

きく下回ることが判明し，熱力学データベースにおける Snの準安定相の自由エネルギーの不正確性が

原因であると考えられる. 

②昨年度構築した，パーシステントホモロジー（PH）による粒界空隙構造の検出と，第一原理計算（DFT）

を組合せ，種々の粒界空隙構造における Cの偏析エネルギーを DFT計算により評価した．その結果，PH

解析により得られる Death値が大きくなるほど，Cは偏析しやすくなり，両者には明瞭な相関が得られ

た．この相関関係に基づき，分子動力学法で作製したランダム粒界においても C偏析エネルギーが評価

できるようになり，今後，C偏析量の定量予測モデル構築に展開する予定である. 

③Fe-3Mn-0.1C マルテンサイト組織を対象にして，EBSD による方位測定と FIB による 2 面断面観察に

より，パケット，ブロック，旧γ粒界の結晶学的特徴を評価する手法並びに，同一箇所からの三次元ア

トムプローブ（3DAP）試料サンプリングによる溶質偏析解析法を確立した.すでに，いくつかの境界に

おいて 3DAP解析を実施しており，Mnと Cが共偏析することが捉えられている. 
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