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計算力学による 3DP 特異界面に関連する

力学現象の数値解析

眞 山 剛 君 塚 肇

. は じ め に

粉末床溶融結合法(Powderbed fusion, PBF)型の積層造

形(Additive manufacturing, AM/3D printing, 3DP)により造

形される金属材料は，プロセスパラメータを制御することに

より材料組織を制御することが可能である．Ishimoto ら(1)

は，PBF プロセスの一種である選択的レーザー溶融法

(Selective laser melting, SLM)により生体適合金属材料であ

る b 型 Ti 合金(Ti15Mo5Zr3Al)の集合組織制御を試み，

積層方向に〈001〉方向および〈011〉を強く配向させた単結晶

様組織の制御技術を確立している．この配向制御技術を用い

ると，領域ごとに異なる結晶配向を与え，材料中に人工的な

界面(人工界面)を導入することが可能である．また，

Gokcekaya ら(2)は，Ni 基超合金 Inconel718を対象として

PBF プロセスパラメータと造形材組織の関係を探査し，プ

ロセスパラメータに依存して結晶配向性の強い単結晶様組織

や結晶配向性の弱い多結晶組織が得られることに加えて，異

なる結晶配向領域が約 100 mm 周期のラメラ状に自己組織化

される自己組織化ラメラ組織を得ることができることを見出

している．さらに，ラメラ組織中には 100 nm オーダーのセ

ル組織が自己組織化されていることも確認されている．すな

わち，100 mm オーダー周期の結晶方位変化による界面(自

己組織化ラメラ界面)と 100 nm オーダー周期の溶質濃度変

動による界面(自己組織化セル界面)を含む組織を 1 つの単

位ブロックとして，上記の配向制御により人工界面をも導入

することにより，空間スケールが大きく異なる複数の 3DP

特異界面を含む階層構造を 3 次元的に造形することが可能

である．一方で，従来の比較的均質な材料に対して用いられ

てきた解析手法を用いて，このように複雑な階層構造を持つ

材料の力学特性発現機構を理解し，その変形挙動を予測する

ことは困難であるため，電子・原子スケールから連続体スケ

ールまでの計算力学的手法を駆使したアプローチが不可欠で

ある．その際，各空間スケールにおける現象の理解・予測そ

のものが重要であることに加えて，巨視的な数値解析を実施

する上で用いるパラメータをより小さな空間スケールの解析

から取得することにより，明確な物理的描像に基づく巨視的

解析が可能となる．

本稿では，まず人工界面を導入した構造体の巨視的な変形

挙動に関する連続体解析について紹介した後に，プロセスパ

ラメータにより制御される数百 mm オーダーの集合組織を考

慮した結晶塑性解析結果の一例を示す．さらに，金属 AM

プロセスにおける超急冷により溶質元素が高濃度に強制固溶

された固溶体合金における塑性変形の素過程(主に，溶質元

素の影響下での転位運動)に関する原子論的解析について紹

介する．

. AM 材の連続体解析

本章では AM 材の巨視的力学特性探査の一例として，仮

想的な材料特性を仮定した連続体解析について示す．本研究

で適用した解析手法は，速度依存型結晶塑性モデル(3)を構成

式として導入した静的大変形陽解法有限要素法である(4)(5)．

解析対象としては，場所ごとに異なる結晶配向を持たせるこ

とにより人工界面を導入した構造体(AM 構造体)および自

己組織化ラメラ界面を含む微視構造とし，AM 構造体の

弾性変形挙動，AM 構造体の塑性変形挙動，および自

己組織化ラメラ構造の弾塑性遷移，それぞれについて予備的
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図 1 AM 構造体の弾性変形解析．(a) 解析モデル，(b) 仮想

材の弾性異方性，(c) x 方向および y 方向ヤング率の頻

度分布，(d) z 方向ヤング率の頻度分布．

図 2 AM 構造体の塑性変形解析．(a) 0.2耐力の頻度分

布，(b) 最大0.2耐力を示す構造の 1圧縮時相当ひず

み分布，(c) 応力不均一性と0.2耐力の関係，(d) z 方

向圧縮時のヤング率と0.2耐力の関係．

 　　　　　　特 集

な解析を実施した結果を示す．

 AM 構造体の弾性変形挙動

図(a)は，本解析で用いた AM 構造体モデルを示してい

る．基本構成要素(Building block)は，積層方向に[011]，

レーザー走査方向に[100]が配向する Scanstrategy で造形

される立方体形状とし，(i)x 方向または(ii)y 方向を走査方

向とする 2 種類の配向いずれかを 2×2×2 領域に適用して

得られる構造体を弾性変形解析の対象とした．ここで，結晶

と配置の対称性により，明らかに多くの組合せは等価となる

が，本解析では重複等は考慮せずに全組合せ(28＝256通り)

を網羅的に調査した結果を示す．材料としては立方晶金属を

想定し，異方性因子 A が1.5となる弾性係数(c11＝100 GPa,

c12＝50 GPa, c44＝37.5 GPa)を使用した．図 1(b)は，ヤン

グ率の負荷方位依存性を示しており，このような弾性異方性

が AM 構造体に導入された人工界面における変形の不適合

を引き起こす．

図 1(c)および(d)は，解析モデルに x, y，および z 方向の

単軸負荷を与えて得られた AM 構造体としての巨視的ヤン

グ率の頻度分布を示している．x 方向と y 方向は全く同じ分

布となるため図 1(c)にまとめて示している．図 1(c)より，

x 方向および y 方向のヤング率分布は，図 1(b)に示した

[100]方位と[110]方位のヤング率の範囲に概ね収まってお

り，AM 構造体を構成する Building block の走査方向が適

用された数に依存している．一方，図 1(d)に示した z 方向

ヤング率分布は，図 1(b)に示した[110]方向のヤング率以上

の値で分布しており，人工界面を導入したことにより構造体

として Building block 以上のヤング率を持ちうることを示し

ている．今回は 2 種類の Building block からなる 2×2×2

の構造体を対象としたが，より多数の Building block や細か

く領域分割された構造体では，特性の持ちうるバリエーショ

ンは膨大となる．そのような構造体の特性を制御・最適化す

るためには，メタヒューリスティックなアプローチや機械学

習の適用が効率的である．

 AM 構造体の弾塑性変形挙動

図(a)は，前節と同様の解析モデルを用いて塑性変形領

域まで z 方向圧縮負荷解析を実施して得られた0.2耐力の

頻度分布を示している．本解析では，弾性特性としては前節

と同じ値を用い，塑性変形機構としては FCC 金属の{111}

〈110〉すべり系を考慮した．また，塑性変形領域の加工硬化

挙動は次式の Voce 型の硬化則を用いて表現した．

ât(a)＝t(a)0 ＋(u(a)
0 －u(a)

1 G){1－exp (－t(a)1

u(a)
0

G)} ( 1 )

ここで，t(a)0 , t(a)1 , u(a)
0 ，および u(a)

1 は，材料パラメータであ

り，本研究では非線形硬化を示す材料を仮定して，それぞれ

100 MPa, 100 MPa, 1000 MPa および 100 MPa を用いた．

図 2(a)の結果は，0.2耐力が Building block の組合せに

より異なり得ることを示しているが，いずれの Building

block も初期結晶方位に対するシュミットファクターが同一

であることを考えると，材料の不均一変形に起因して0.2

耐力に差が生じていると考えられる．図 2(b)は最大0.2耐

力を示した組合せの模式図および圧縮ひずみ 1時の相当ひ

ずみ分布を示しており，顕著な不均一変形が生じていること

がわかる．図 2(c)は x 方向および y 方向応力の標準偏差と

0.2耐力の関係を示している．原点のプロットは，単一
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図 3 自己組織化ラメラ構造(CLM)および多結晶様構造

(PCM)の不均一変形挙動．(a) 1変形時点における相

当塑性ひずみ分布，(b) 変形に伴うひずみ分布の不均一

性発達．
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Building block で構成された構造体が一様変形する場合の結

果であり，応力の標準偏差がゼロを示している．これに対し

て，原点から離れて分布する 2 種類の Building block から

なる構造体の結果は，応力の不均一性が大きいほど高い

0.2耐力を示す傾向がみられる．さらに図 2(d)は，z 方向

負荷時のヤング率と0.2耐力の関係を示しており，両者は

正の相関を持つことがわかる．これは今回想定した材料では

弾性異方性と塑性異方性が顕著となる負荷方位が類似してい

ることに関連するものと考えられる．

 自己組織化ラメラ構造の弾塑性遷移

図は，異なる組織形態を持つ Inconel718を想定して実

施した引張負荷解析結果を示している．AM により造形さ

れる Inconnel718は，レーザーパラメータに依存して多様な

組織形態を示すことが知られており(2)，本解析モデルはその

SEM /EBSD 観察像に基づき，自己組織化ラメラ構造

(CLM)および多結晶構造(PCM)に対応するものとして作成

した．本解析では，不均一変形に対する塑性変形の寄与を抽

出するために，弾性特性としては異方性因子 A が 1 となる

等方弾性挙動を示す弾性係数(c11＝100 GPa, c12＝50 GPa,

c44＝25 GPa)を用い，塑性パラメータについては前節と同じ

値を用いた．

図 3(a)は z 軸引張 1における相当ひずみ分布を示して

いる．CLM と比べて PCM ではより不均一な変形が生じて

いることがわかる．図 3(b)は巨視的なひずみの増加に対す

る変形の不均一性発達として，各モデルにおける z 軸方向ひ

ずみの標準偏差の変化を示したものである．等方弾性体を仮

定したことにより，変形初期においては両モデルとも標準偏

差は 0，すなわち一様な変形が生じている．さらに巨視的降

伏が生じて塑性ひずみの蓄積が開始する公称ひずみ0.3か

ら標準偏差が増加し，CLM に比べて PCM では 2 倍程度大

きなひずみのばらつきが生じていることがわかる．一方，

CLM の変形に注目すると，今回の計算結果には CLM の特

徴的なラメラ構造とひずみ分布に顕著な対応が見られない．

これは，本解析の計算手法には界面を構成する 2 結晶間の

すべり伝達抵抗(6)を陽には考慮していないことも一因と考え

られる．今後は実験事実との対応を確認しつつ，界面におけ

るすべり伝達抵抗を考慮した解析も実施する必要がある．

. AM 材を想定した高濃度固溶体合金の原子論的解

析

合金に対して AM 法による急冷凝固プロセスを適用した

場合，非平衡相や溶質原子を強制固溶した過飽和固溶体が生

成する．これらは鋳造や粉末冶金等の従来工法により成形し

た場合とは異なる組織を示し，その中には従来合金には見ら

れない特異で優れた力学特性，機能特性を示すものが発見さ

れている．本研究では，高濃度固溶体合金を金属 AM 材に

対する理想モデル系として位置づけ，その力学特性の支配因

子を解明するための原子論的解析を進めている．具体的には

Ti 基体心立方(BCC)合金や Ni 基面心立方(FCC)合金を対象

に，溶質濃度と合金の熱力学的安定性との関係，ならびに構

成元素の原子サイズの違いにより不均一に歪んだ結晶格子が

塑性変形挙動の素過程に与える影響を分子動力学法や電子状

態計算等を用いて評価する．本章では，原子論的立場からみ

た TiNb 合金および NiFeCr 合金における転位の運動過

程の解析の一例を紹介する．

 局所的な組成/構造のゆらぎの影響

高濃度固溶体合金における原子レベルの転位運動の描像に

ついては，これまで主に高・中エントロピー合金に対するモ

デリング研究を通じて調査が進められてきた(例えば文

献(7)(8))．ランダム固溶体合金において nm スケールの微視
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図 4 (a) 純 Nb，(b) 純 Ti および (c) TiNb 合金の一般化積

層欠陥エネルギー(BCC 構造，(110)面)．TiNb 合金

に関するプロット(計 5 ケース)は，それぞれ同じ組成

を持つスーパーセルにおける異なる(110)面に対する結

果を表す．

図 5 せん断ひずみ(e)下における Ti25 atNb ランダム合

金における刃状転位の移動過程．(a) e＝0.0，(b) e＝
3.0，(c) e＝5.9，(d) e＝8.9．

 　　　　　　特 集

的領域に注目すると，その統計性から組成の局所的なゆらぎ

が不可避的に生じる．格子定数，弾性定数，安定/不安定積

層欠陥エネルギーなどはランダム合金の平均場表現に当た

り，材料の局所的な組成・構造のゆらぎには依存しにくい一

方，転位の移動性ならびに相互作用は局所的な組成・構造ゆ

らぎによって顕著な影響を受ける．例えば Ni 基合金の AM

材においては，セル界面近傍における溶質原子の濃化に伴い

転位が集積する現象が観察されていることなどから，高濃度

固溶体合金において転位の運動がどのようなメカニズムによ

り律速されるのかを明らかにすることが欠かせない．

 平均場表現に基づいた固溶合金のすべり特性

BCC 構造を有する TiNb 合金を対象に，系の形成エネル

ギーおよび弾性定数の Nb 濃度依存性(18.75～31.25 at)を

評価した．系のサイズは128原子とし，Special Quasiran-

dom Structure 近似(9)に基づく配置を使用した．考慮した全

ての濃度領域において系は弾性安定性を維持するものの，正

方せん断弾性率((C11－C12)/2 成分に相当)は明瞭に低い値

を示すことが分かった．さらに，Nb 濃度が低くなるにつれ

て系の BCC 構造安定性は低下し，局所的な原子位置の緩和

が進行することが確認された．これは，局所的に Nb 濃度が

低い領域においては格子緩和が進行し，構造ゆらぎを伴う微

小ドメイン(v 構造等)が生じる可能性を示唆している．

BCC 構造を有する高濃度固溶体合金のすべり特性を評価

するため，TiNb 合金を対象に電子状態計算により一般化

積層欠陥エネルギー(g 表面)を評価した(図)．図 4(a, b)を

参照すると，純 Nb では(110)面において[111]方向の障壁

が最小であり，この方向のすべりが最も容易に生じることが

わかる．一方，仮想的に評価した純 Ti(BCC 構造)の g 表面

ではあらゆる方向の障壁が顕著に低く，さらに[111]方向へ

のすべり経路の途中にはエネルギーの極小値が見られる．こ

れは，BCC 構造を有する純 Ti は力学的に不安定であり，こ

の方向のすべりに対して反力が働かずに変態する傾向にある

ことを示している．Ti18.5 atNb 合金における一般化積

層欠陥エネルギー(図 4(c))を参照すると，その最大値は純

Nb のものと純 Ti のものの中間を示している．さらに，得

られた g 表面に基づいて準離散 Peierls Nabarro モデ

ル(10)(11)により Peierls 応力を評価すると，上述の一般化積

層欠陥エネルギーの大小関係を反映して，最も転位が移動し

づらいのは純 Nb であり，TiNb 合金では Nb 濃度の低下と

ともに転位が動きやすくなるという結果が得られた．しか

し，このモデルの基礎となる一般化積層欠陥エネルギーは平

均場的な表現に基づいているため，合金の局所的な組成/構

造のゆらぎの影響を陽には採り入れていない．そのため，真

のランダム合金における転位の描像を捉えるには，転位と溶

質原子との相互作用を原子論的なモデルにより直接的に解析

する必要がある．
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 固溶合金における転位運動の原子論的解析

TiNb 合金を対象に，せん断ひずみ下における〈111〉

(110)刃状転位の運動形態を分子静力学法により評価した

(図)．原子間ポテンシャルには修正原子挿入法に基づくモ

デル(12)を適用した．通常の BCC 金属(純 Nb 等)では転位は

Peierls 機構に基づきながら比較的滑らかにすべり面上を運

動するのに対して，Nb を溶質原子として高濃度に含む Ti

合金では刃状転位は Nb の局所的な濃度ゆらぎに強く影響を

受ける．これにより，上述のような一般化積層欠陥エネルギ

ーが示す傾向とは異なり，転位が TiNb 合金中を移動する

際は純 Nb 中よりもはるかに高い応力を必要とすることが確

認された．特に，Nb が局所的に枯渇した領域において，格

子位置が規則的な BCC 構造から逸脱するほど転位は滑らか

に運動することが難しくなり，進行と停止を繰り返すような

jerky な運動を呈することが確認された．このような転位の

運動形態の変化が，当該合金における塑性変形に対して影響

を与えることが示唆される．

 転位のセル界面通過過程のモデル化

造形時の凝固・偏析過程を考えると，AM 材におけるセ

ル界面は 2 次アームを持たないデンドライトとして捉える

ことができる．これを便宜的に，同じ方位を持つ結晶中に局

所的に溶質原子が濃化した領域としてモデル化する．セル界

面近傍の溶質原子の偏析が変形抵抗に与える影響を調査する

ため，Ni 基 FCC 合金(NiFeCr 系)を対象として溶質濃度

に濃淡がある結晶中を転位が通過する様子を分子動力学法に

より模擬した．一般に，FCC 金属中の刃状転位は 2 本の部

分転位に拡張し，せん断応力の印加によって先行および後続

の部分転位は互いに協調しながら運動する．一方で，高濃度

FCC 合金においては平均場的な Peierls 障壁よりも溶質濃度

の局所ゆらぎによるピンニングの影響の方が強くなるため，

後続部分転位は先行部分転位に即座に追随する訳ではなく，

刃状転位の移動過程において部分転位間の積層欠陥領域が顕

著に拡大する挙動が見られた．さらに，同じ温度，せん断応

力下において，数程度の溶質濃度の変化がもたらす局所ゆ

らぎが転位の移動速度に対して顕著な影響を与えることが認

められた．

. ま と め

本稿では金属積層造形(AM)により導入される人工界面お

よび自己組織化ラメラ界面が弾性および塑性変形挙動に及ぼ

す影響を連続体解析により調査するためのアプローチ例を示

した．さらに，金属 AM 材のモデル系として位置付けた高

濃度固溶体合金におけるすべり・転位運動の原子レベルの解

析例についても紹介した．今後は異なる空間スケール間の現

象を繋ぐため，特徴的なパラメータの抽出や粗視化手法を開

発・導入することにより，空間スケールの大きく異なる複数

の 3DP 特異界面を含む複雑な階層構造を持つ金属 AM 材の

力学現象を理解し，さらに特性を最適化する材料設計にも貢

献したい．

本 研 究 は ， JST CREST ナ ノ 力 学 ( Grant Number:

JPMJCR2194)の支援を受けて実施したものである．
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