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自発的な核生成を考慮 した静的再結晶 Phase −Fieldモ デル の 検討
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　　　　　　　　　1 緒　　 言

　冷間加 工二され た金 属材料 を力1］熱す る と，転位 を ほ とん

ど含ま な い 結晶粒 が 生成 し，高い 転位密度を駆 鋤 力 と し

て 成長す る，こ の 新 しい 結晶粒 の 生 成 と成長の 過楳を再

結晶 と呼ぶ ．特に ，上 記プ ロ セ ス を熱間加丁 時に 生 じ る

動的再 結晶 と 区別 し て 静的再結 晶 と 呼 ん で い る
D，

　再 結晶過程 は 冷 聞 加 工 時 に形 成 さ れ る変形組 織 の 影

響 を強 く受 け る こ とが 知 られ て お り，EBSD 法な ど に よ

り実 験 的 に，も し くは 結 晶塑性 有限 要 素法 を 用 い て 解析

的 に変 形 組織 を評価 し，そ こ か ら得 られ る結晶方位 お よ

び 転 位 密 度 を 用 い て ，Monte 　Carlo 法
2・3），　 Cel］ulat’

automaton 法
4’i）

，　 Phase−neld法 6｝な どに よ り再 結 晶 粒 の

生成 お よ び 成長過麗 を再 現 す る研 究 が 多 く行 わ れ て い

る．実験 に よ り変形組織 を 取 得す る方法 は 精度 が 高 い よ

うに思わ れ る が，観察され る組織か ら駆 動 力 とな る 蓄積

エ ネル ギ
ー．一

を 評 価 す る手 法 が確 立 され て い な い よ うで

あ る．結 晶 塑性 有 限 要 素 法 を用 い る方 法 で は，どの 程 度

実 際 の 現 象 と 対 応 付 け る こ と が 可 能 と な る か とい う問

題 は あ る が ，実験を伴わ ない た め 体系 的な評価 が 可能で

あ り，今後 さ ら な る 発 展 が 期待 され る ，

　 こ こ で 問題 とな る の は ，核 生 成 条 件 の 設 定で あ る．再

結晶核 は 「変形組 織中に 既 に 存在 し て い る 」，
「高 角粒 界

に形成 され る 」，「高い ひ ずみ エ ネル ギ
ー

を含む領域 に 形

成 され る」 な どが 現在認 め られ てお り
1｝，こ れ らの 条件

を満足 す る よ うに核生成条件 が決定され て い る．しか し

なが ら，特に 最後の 条件 は非常 に曖昧 で あ り，転位密度

や蓄積 エ ネル ギー
な どの 閾値をパ ラ メ トリ ッ ク に 変化

させ ，実 験 の 結果 と整 合す る よ うに 条件を 設 定 して い る

の が 現 状 で あ る．そ の た め，核生 成 メ カ ニ ズ ム を 完全 に

網 羅 し た 核 生 成 モ デ ル の 導 入 も し くは 数 値 シ ミ ュ レ ー

シ ョ ン 上 に お い て 自発 的 に 核 生 成 を 表 現 す る こ との 可

能な モ デ ル の 導入 が 必 要 とな る．

　本 研 究 で は ，不 連続粒成長 も し くは 異常粒成長 に よ り

再結晶核 が 生 成 され る と仮定 し，こ れ らを再現可 能な

Muhi −1，hase−Field（MPF ）法を 導入 し，結晶塑性有限要素法

に よ る 変 形 組 織 評 価 と連成 させ る手 法の 構築 を 検討す

る，

　　　　　　　2Multi −Phase−Field法

　多結晶粒成長を表現す る phase−fle］d法 は い くつ か 提案

され て い る が，こ こ で は Steinbachら 7）
に よ っ て 提 案 さ

れ た MPF 法を採用 す る、本手法 は ， 界 面幅を
一・
定に保

っ た 状態で ，phase　tleldパ ラ メ
ー

タ を結晶方位差 に依存

す る粒界エ ネル ギ
ーと粒界モ ビ リテ ィ

ー
に 明 確 に 関 係

付 ける こ とが 可能 で あ り，さらに 三 重点に お け る挙動 も

矛盾無く表現す る こ とが で き る．以 ドに 本 モ デル を概説

す る．

　 本 モ デ ル は 次 の 自 由エ ネル ギー汎 関 数 か ら出発す る ，

・喉斗穿・蝿 ・ 鄲 〕］d・

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（1）
こ こ で ，N は 用い る結贔方位 の 数 α

αpと Pt／αβはそ れ ぞ れ

勾 配係数 と エ ネル ギ
ー

障壁 の 高 さで あ る．ip、r は α 番 日の

結 晶方位 を有す る粒 内 で 1 を と り、他の 粒内で 0，粒 界

で 0 ＜ φ。
く 1 とな る phase　fieldで あ り

， 条件

　 N

Σφ。

− 1　　　　　　　　　　 ｛・）

　 α ＝1

を満足 す る必 要 が あ る．こ こ で ，0 ＜ φa
＜ 1 の 領 域で 1，

そ れ 以 外 の 領 域で 0 と な る ス テ ッ プ 関 数 Ua を導 人 す る と，

局所的 に 存在す る phase鬮 d の 数 は

　 　 　 ，vn
一 Σσ

．（x ，
t）　　　　　　　　 〔・）

　 　 　 α ＝且

と な り， 式 （1）と式 （2）の N を n に 置き換える こ とが 可能

と な る．式（2）は付 帯条件 とな る た め，ラ グ ラ ン ジ ュ 乗数

／を掛 け式 （1）に足 し 合わせ る と，phase　ticld　”の 時 間 ス ケ

ール を考慮 し な い 発 展式 は 次 の よ うに 表 す こ とが で き

る．

　
°
　　 δF
ψ’

一

浅厂
λ

　 　 　 　 （4）

こ こ で，’は 1か ら n の 整数 で あ る．ラ グ ラ ン ジ ュ 乗数／

を消す た め に，新た に 次 式 で 定 義 され る interface　lielcl　Vノ

　％， 吻
一
φノ

（i くノ）　　　　　　　　 （5）

を導入 す る、式（2）と式 （5）よ り，φと Vlの 関係 を以 Fの よ

うに 求 め る こ と が で き る．

φ一篇 ・ 1〕，a， 一

謝
式（5）と式  よ り urの 発 展 式 は，

　
°
　　

°
　

°
　 　 δF 　 δF

t‘t・j ＋ φ・
＝ 一

副 砺
と表 す こ とが で きる．

（6）

（7）

式（6）第 2 式 に 式（7）を代 人 す る と，
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を得 る こ と が で き る ．こ こ で ，モ ビ リテ ィ
ー

を 考慮す る

と，最終的な phase鬩 d の 時 間発 展 式 を得 る こ とが で き

る ，

・・i 一 礬 ［書1臨 啅 属 圃］
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（9）

　N ＝＝2 の 1次元 2 結晶粒問題を考え る と，phase飼 d パ

ラ メータ と物性値 を次式の よ うに 関係付 け る こ とが で

き る．

稽÷ 佑
一号Vth｛；・M ，1− ｛13M，，　 （i・・

こ こ で ，δ は 界面 幅で あ りδ＝7Ax を 用 い る，乃1 は粒 界

エ ネ ル ギ
ー
，Mo は 粒 界 モ ビ リテ ィ

ー
で あ り，それ ぞ れ

以 下 の 式 に よ り方位 差 依存性 を表現 す る ，

・（△θ）一ん 薪〔1
− ・薪〕

綱 一嶋1一 や劉
（11）

（12）

こ こ で ，∠砺
＝15 度 と し，それ 以 上 の 領域 で は γ

＝
r，．，，v

− Mn，とす る．図 1 に 式（11）と式 （】2）の 分布 を示 す．

　図 2 は 文 献18】中の 図 2 と同様の シ ミ ュ レ ーシ ョ ン 結果

の
一

例 で あ る，黒い 領域 が粒界 を表 して お り，全て の 結

晶 粒 界 で 同 じ 結晶 方位差 と し て い る．図（a）中の 矢印方向

へ の 粒界 張 力 に よ り，
．一
番 ド側 に位 置 す る粒界が 上 の 方

向へ直線 を保 っ た 状 態 で 移 動 して い る こ と が わ か る ．実

際 は ，図 1 の よ うな 粒 界 エ ネ ル ギーとモ ビ リテ ィ
ーの 方

位差依存性 が あ るた め，高角粒界の み がサ ブ グ レ イ ン の

粒 界 エ ネル ギ
ー

を 駆 動 力 と して 移 動 し，異 常 粒 成 長 を 引

起 す ，
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Fig．　l　Grain　boundary　energy 　and 　m 〔，bility

　　　　　　　　　 3 解析 手順

　 結 晶 塑 性 解析 に よ り多結 晶金 属材 料 の 変 形 挙 動 を 評

価 し，そ こ で 得 られ る 変 形組 織 に も とつ い た 再結晶 粒 の

生成お よび 成長 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン を 行 う，解析手 1幀は 以

下 の 通 りで あ る．

  　結晶 塑性有限要素法に よ り，変 形 組 織 の 結 晶 方位 θ

　　と転位密度ρ を 算出 す る，

  結晶方 位θ と転位 密 度ρ を phasc−fieldシ ミ ュ レ ーシ

　　 ョ ン で 用 い る規 則 格 子 に マ ッ ピ ン グす る ，

  サ ブ グ レ イ ン サ イ ズ D と 転位密度ρ お よ び結晶方位

　　差Aθの 関係式

　　　　　 c△θ
　　　 D ＝ 一 　　　　　　　　　　　　　　　（13）

　　よ り，各格 子点に お けるサ ブ グ レ イ ン サ イ ズ D を決

　　定す る，こ こ で，c は定数 （2 次元 σ）場合は c
− 2），

　　h はバ ー
ガ
ー

ス ベ ク トル の 大きさで あ る ．（式 （13）

　　 の 使用 は 更 なる 検討 が必 要 で あ る ，）

  各点の サ イ ズ D よ りサ ブ グ レ イ ン の 中 心 点 を 算 出

　　 し，その 点 に 核 を配置 し通常の 結晶成長 シ ミ ュ レ ー

　　シ ョ ン に よ り，変形 組 織 に も とつ い た サ ブ グ レ イ ン

　　構 造 を作成 す る．

  　  で得 られ た組 織 を 変形 過 程 と回 復 渦 程 で 形成 さ

　　れ る サ ブ グ レ イ ン 構 造 と し，各サ ブグ レ イ ン に結晶

　　塑性 解析 で 得 られ た 方位 θを持 た せ，phasc−fieidシ

　　 ミ ュ レ ー
シ ョ ン を行 い ，異常粒成長 に よ る核生成 と

　　引き続い て 生 じ る粒成長過 程 を再 現 す る ，

　結果 と考 察は 講演当 口 に 報 告 す る．
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Fig．　2　Migrations　of 　fiat　grain　boundary
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