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1.研究実施の概要 

各種の先進機能材料および構造材料の持つ諸特性は、その内部組織に大きな影響を受け

る事から、材料の機能を最大限に引き出すには特性を具現化するための組織制御が不可欠

である。ナノからマイクロスケールに至る一連の内部組織を制御するための基本情報は状

態図（相図）であるが、1980年代から著しい進展を遂げた第一原理的計算手法や実用材

料をターゲットとするＣＡＬＰＨＡＤ(Calculation of Phase Diagrams)法に代表され

る現象論的な計算手法の発展によって、単に状態図の予測や計算だけでなく、現在、組織

形成を支配する自由エネルギーが定量的に推定できるようになっている。この様な進展に

より各方面の素材メーカーが状態図や熱力学の計算ソフトウェアを導入して、現在日常的

に研究開発に利用しているが、これらのソフトウェアの大部分は平衡計算すなわち“スタ

ティック”な扱

いであり、企業

側からは速度論

的な取り扱い、

すなわち“ダイ

ナミクス”を予

測するソフトウ

ェアの開発の

要望が極めて

大きい。平衡

計算や速度論的

計算については

各々個々に多く

の研究グループ

があるが、両者

を組み入れて統合化する研究は個人研究では限界があるため、ほとんど行なわれていない

のが現状である。そこで、本研究は、実用合金開発に直結するシミュレーション技術の
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図１ プロジェクトの概要と研究対象



開発を目指し、共同でこの課題に挑戦するものである。そのために本研究では、熱力学

データベース構築を目指す東北大学と九州工業大学、組織シミュレーションを行なう

（独）物質･材料研究機構、磁気記録媒体材料の合金設計を行なう（独）産業総合研究

所、熱力学データベースを販売･開発している（株）材料設計技術研究所、さらに各種シミュ

レーションを種々の材料開発にすでに適用している（株）豊田中央研究所及びＪＦＥ

スチール（株）が参画し、産学による統合化システムの共同開発を行なう。 

 

2.研究実施内容 

本研究の最終目標は図１に示す様に、汎用的な“材料の組織と特性を予測”する統合

化システムの開発と、本研究の特徴でもある合金組成自動探索システムの開発である。

あらゆる材料を対象とする汎用プログラムはすぐには作製できないので、社会的ニーズが

大きくかつシミュレーションするためのデータベースや基本パラメータが整備されてい

る具体的なターゲットに的を絞って研究に着手する。研究遂行に当たっては、熱力学デー

タベース構築のための化学自由エネルギーと、組織予測を行なうための組織自由エネルギ

ーの推定、さらに特性評価をシミュレートする必要があるが、図２に研究の全体像を示し

た。具体的な研究対象は次の通りである。 

 

図２ シュミレーションの内容  

 

(A) エレクトロニクス実装における材料接合技術シミュレーション 

 (i) マイクロソルダー材及びCu基合金の熱力学データベース構築 

本研究グループはすでに、Pb、Bi、Sn、Sb、In、Zn、Ag、Cuの８元素の相平衡や熱力

学的性質を予測するデータベースを有しているが、これを更に充実させAl、Au、Niを含

んだデータベース構築を行なう。本年度はこのための基本系としてSn-Au-Ni、Sn-Ni-Bi

を始め、いくつかの３元系の実験と解析を行った。またCu基合金については現在Cu、Cr、



Ni、Sn、Fe、Zn、Siの７元素のデータベースを構築しているがこれにTi、Zr、Bを加え

た大規模のデータベースを作成する。本年度はTiを加えたデータベース構築がほぼ完成

した。 

(ii) 合金組成自動探索システムの開発 

従来使用されてきたPb-Sn系はんだは、Pb汚染の環境問題から使用が制限されるが、

これに代わるPbフリーはんだの開発が急務となっている。このためには100～300℃にわ

たる低温から高温への種々のはんだが必要である。このため融点はもちろん組織形態や

偏析度を左右する固相と液相２相温度領域を予測する事をコンピュータで自動的に行な

えるようなモジュールを作成する。さらにこの合金組成自動シミュレーションを用いて

実際の材料開発を行なう事も視野に入れる。本年度は３元系の合金組成探索シミュレー

ションソフトの作成を行った。 

(iii)PbフリーはんだとCu基板との反応予測シミュレーション 

はんだ接合は通常Cu基板上に行なわれるので、CuとPbフリーはんだとの界面反応がエ

レクトロニクス実装上極めて重要である。すなわち接合界面で、どの様な化合物が生成

されその界面は平滑か凹凸を呈したものか、さらにどの様な拡散経路か等が界面の強度

や接合特性に直接影響するためである。この手法の開発にはPhase-field法が極めて有効で

ある事をすでに確認しており、この手法をさらに拡張し、多元系PbフリーはんだとCu基

板やNiメッキした基板との接合のシミュレーションが出来る様なソフトウェアの開発を

行なう。本年度は代表的なPbフリーはんだであるSn-Ag-Cu合金の組織や共晶率をPhase 

Field法によって解析を行った。 

(B) 磁気記録媒体、ナノ軟質と硬質磁性材料及び強磁性形状記憶合金のシミュレーショ

ン 

 (i) 磁気記録媒体用シミュレーション 

磁気記録媒体材料としては、Co-Cr基合金やFe-Pt合金の薄膜が用いられているが、い

ずれの系も本研究グループは熱力学データベースを構築中であり、Co-Cr２元系では、

一部薄膜の組織シミュレーションが可能な状況になっている。したがって今後さらに

記録密度を向上させるためには、Co-Cr系に合金元素を添加した場合に、hcp相内での強

磁性相と常磁性相内に合金元素がどの様に分配し、それが薄膜の組織形成と磁気特性

に与える影響を定量的に予測するシミュレーションの開発を行う。本年度はCo-Crと同

様に磁気特性が期待できるCo-Mo及びCo-W系の磁気の相分離を実験的に確認するととも

に熱力学解析を行い、さらに一部Phase Field法による組織形成シミュレーションを行

った。 

(ii) ナノ軟質及び硬質磁性材料 

最近本邦で開発されたナノ軟質磁性材料(Fe-B-Si-Cu-Co-Nb-Zr系)は、世界で最高

の性能を有するが、多くの元素が添加されているためその組織予測はこれまで不可能で

あった。しかし本研究グループはFe-B基系のデータベースを構築中であるので、この様

な多元合金の組織のシミュレーション化に挑戦する。さらにFe-Cr-CoやFe-Ni-Al-Co基



などのスピノーダル型硬質磁性材料の組織と磁気特性予測シミュレーションの開発を行

う。本年度はFe-B-X系を中心とした解析を行った。 

(iii)強磁性形状記憶合金 

強磁性形状記憶合金は外部磁場によって作動する新しい機能材料として、アクチュエ

ーター、超磁歪材などへの適用が期待されている。本研究グループは、最近Co-Ni-Al系、

Ni-Fe-Ga系など従来にない強磁性形状記憶合金を提案しており、本プロジェクトのシミ

ュレーション技術をこれらの合金系にも適用して、さらに性能に優れた合金の開発や磁

気、組織予測システムの開発を行う。本年度はNi-Fe-Ga系の相平衡を実験的に求め、そ

れより最適組成範囲を決定するとともに、磁気特性や形状記憶特性について把握した。

又代表的な強磁性形状記憶合金であるNi2MnGa系の組織シミュレーションに着手した。 

(C) 鉄鋼材料の材質予測シミュレーション 

鉄鋼業は本邦の産業技術基盤でもあり、大手鉄鋼や特殊鋼メーカーが状態図や熱力学デ

ータベースを導入して材料研究に日常利用している。ただし “スタティック”な現象

に対する応用が主なものであり、本研究で目指す“ダイナミック”な組織シミュレー

ションが鉄鋼材料で可能になればその波及効果ははかりしれない。鉄鋼材料の熱力学デ

ータベースは欧米で開発されたものもあるが、S、B等微量添加で大きな影響を及ぼすマ

イクロアロイング元素は含まれていないため、実用鉄鋼材料への適用は限界がある。こ

れに対し、本研究グループはこれらの元素を包括したデータベースを構築中であり、

本研究で更に進展させるので、国際的に最も充実したものになると確信している。し

たがってこの優位性をさらに組織シミュレーションへ発展させ、機械的性質を始めと

する各種特性予測シミュレーションの開発に挑戦する。本年度はFe-C系における球状化

過程のシミュレーション及びパラ平衡を考慮したTTT曲線の解析を行った。 

 

3.研究実施体制 

  東北大学（石田）グループ 

① 研究分担グループ長：石田 清仁（東北大学大学院工学研究科、教授） 

② 研究項目：熱力学データベース、拡散データベース構築及びそれを利用した合金

設計 

 

  東北大学（安斎）グループ 

① 研究分担グループ長：安斎 浩一（東北大学大学院工学研究科、教授） 

② 研究項目：鉛フリーはんだ合金のフロープロセス解析 

 

  東北大学（小池）グループ 

① 研究分担グループ長：小池 淳一（東北大学大学院工学研究科、教授） 

② 研究項目：ナノ領域における力学特性評価法の確立とGUIの開発 

 



  （独）産業技術総合研究所グループ 

① 研究分担グループ長：及川 勝成（ｻｽﾃﾅﾌﾞﾙﾏﾃﾘｱﾙ研究部門、主任研究員） 

② 研究項目：鉄鋼材料中に生成するTi4C2S2 の生成自由エネルギーの確立 

 

  （独）物質・材料研究機構グループ 

① 研究分担グループ長：小野寺 秀博（計算材料科学研究センター センター長） 

② 研究項目：Phase-Field法による組織･特性予測法の確立 

 

  九州工業大学グループ 

① 研究分担グループ長：長谷部 光弘（工学部 教授） 

② 研究項目：・ Fe-Si-B, Ni-Si-B 3元系の熱力学パラメータおよびアモルファス

形成能の評価 

・ Sn-Zn-X系鉛フリーはんだ合金の熱力学パラメータの評価 

・ 準安定炭化物相の熱力学量の第一原理的評価 

 

  （株）豊田中央研究所グループ 

① 研究分担グループ長：中西 広吉（先進金属研究室 室長） 

② 研究項目：鉄鋼の相変態シミュレーション 

 

  ＪＦＥスチール㈱グループ 

① 研究分担グループ長：占部 俊明（スチール研究所 主任研究員）  

② 研究項目：「Phase Field法を用いた鋼の炭化物の組織形成に関するシミュレー

ション技術の確立」 

本年度：パーライト組織の球状化過程のPhase Field計算手法の確立 

Fe-C二元系でのパーライトコロニー内のラメラー組織の変化をPhase 

Filedシミュレーションにより再現し、実験組織との比較検討を行っ

た。 
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