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「元素戦略を基軸とする物質・材料の革新的機能の創出」 

 平成 22年度採択研究代表者 

 

古原 忠 

 

 

東北大学金属材料研究所・教授 

 

軽元素戦略に基づく鉄鋼材料のマルチスケール設計原理の創出 

 

 

 

§１．研究実施体制 

 

（１）「古原」グループ 

① 研究代表者：古原 忠 （東北大学金属材料研究所、教授） 

② 研究項目 「クラスタリング制御による鉄鋼材料の高強度化」 

・ フェライト中のナノクラスター・析出物の構造の解明および力学特性の評価 

・ 窒化時のナノクラスタリング・析出のダイナミクス解明 

 

（２）「大谷」グループ 

① 主たる共同研究者：大谷 博司 （九州工業大学工学研究院、教授） 

② 研究項目 「固溶体中のクラスタリングおよび粒界偏析の熱力学的検討」 

・ クラスター展開による固溶体の自由エネルギーの評価 

・ 原子間相互作用を用いた三元系状態図の計算と相境界の実測 

・ 侵入型−置換型（i–s）原子クラスターの第一原理計算 

・ 粒界構造モデルの構築と偏析挙動の熱力学的検討 

 

（３）「沼倉」グループ 

① 主たる共同研究者：沼倉 宏 （大阪府立大学工学研究科、教授） 

② 研究項目 「炭素・窒素と合金元素の相互作用エネルギーの評価」 

・ 炭素・窒素の固溶度と短距離拡散に及ぼす合金元素の影響（実験） 

・ 電子論（密度汎関数理論）に基づく理論的評価 

 

（４）「津崎」グループ 

① 主たる共同研究者：津崎 兼彰（物質・材料研究機構元素戦略材料センター、センター長） 

② 研究項目「元素トラッピングによる鉄鋼材料の高靱性化」 

H24年度 

実績報告 
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・ ナノインデンテーション法による溶質原子クラスター・析出物と転位との相互作用の評価 

・ 粒界・界面での元素トラッピングによる高強度鋼の高靱性化 
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§２．研究実施内容 

 

 本研究では、元素間相互作用および元素と格子欠陥の間の相互作用を、精緻な物性測定、最

先端ナノ解析と第一原理等の計算材料科学の統合によって定量的に評価し、固溶／偏析・クラス

ター／析出の境界領域でのナノヘテロ構造と力学特性の関係の学理を解明するとともに、元素機

能に基づいた可能な限りレアメタルフリーでの鉄鋼材料の高強度化、高延性・高靱性化の材料設

計原理の確立を目指すものである。H24年度は、溶質原子として侵入型溶質元素（i）および置換

型溶質元素（s）を含むFe-i-s3元系における熱力学および相互作用の検討を行うとともに，固溶元

素／ナノ析出／クラスタリングによる高強度化における元素機能の系統的検討，元素トラッピング

による靱性変化の検討を行った。 

 

 (1) 固溶体中のクラスタリングおよび粒界偏析の熱力学的検討（大谷グループ） 

 平成24年度は、①クラスター展開による固溶体の自由エネルギーの評価、②原子間相互作用を

用いた3元系状態図の計算と相境界の実測、③i-s原子クラスターの第一原理計算、④粒界構造

モデルの構築と偏析挙動の熱力学的検討を行った。項目①では，H23年度に引き続きFe中の主

要合金元素から構成される2元系各相の自由エネルギーを熱力学的解析と第一原理計算-クラス

ター展開法-クラスター変分法を適用して計算を行った．項目②においては，CALPHAD法を用

いて熱力学的に解析することによって，2原子間の相互作用エネルギーを熱力学パラメータとして

数値化するとともに，3元系状態図の解析に拡張した．項目③では，H23年度に実施した電子論

的計算をさらに精密化し，i-s原子間の多体相互作用エネルギーを抽出する手法について検討し

た．項目④では，H23年度のFe-B系における粒界偏析の計算結果を踏まえ，粒界構造と偏析の

関係について，特にアモルファス構造に存在する多面体構造と偏析元素の相互作用に注目しな

がら熱力学的考察を行った．項目①と③について、鉄鋼材料中の侵入型固溶元素の微視的な挙

動について明らかにするための計算科学的な手法の開発、具体的には金属材料の固溶状態を

記述することができるクラスター展開・変分法の計算コードを海外の研究者との共同で開発した。

H23年度の時点で有効性の確認まで行っていた新規サブルーチンのアルゴリズムを拡張してより

一般性を持たせたうえで、コードへの本格的な実装を行った．これにより侵入型元素をN、置換型

元素をCrとしたとき、N-N、N-Cr、N-Fe、Cr-Fe間に働く相互作用の定量的な評価、さらにはFe

サイトへのCr等の置換型元素の固溶に伴うN-N相互作用の変化を明らかにすることが可能になっ

た。今後引き続いて，この新しい計算コードを用いた実践的な研究へと発展させていく。 

  

(2) 炭素・窒素と合金元素の相互作用エネルギーの評価（沼倉グループ） 

  湿水素焼鈍装置および浸炭・窒化装置を用いて，H23年度のN–Mnに続いて，C–Mnおよび

N–Siの相互作用を平衡固溶度とスヌーク緩和の測定によって調べた．希薄 Fe–X合金に気相法

でできるだけ短時間で炭素または窒素を添加して，置換型溶質原子Xがランダムに分散した状態

で C/N 原子がパラ平衡で分布するような実験条件での検討を行った結果，C–Mn 原子間の相互
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作用はN–Mnと同様に引力的で，相互作用エネルギーは–0.1～–0.2 eVであることが明らかにな

った．なお，C–Cr の相互作用は他の研究者の報告とは異なり著しく弱いことを示唆する実験結果

がH23年度までに得られていたが，C–Moについても同様な不一致が見出された．その原因とし

て，従来の研究報告の多くでは平衡化時間が長いために，置換型溶質原子と C 原子が複数集ま

った溶質原子クラスタ（あるいは微細合金炭化物）が形成されているためと考えられる．現在検証

実験を進め，その仮説を確かめつつある．N–Si においては N の平衡固溶度が Si 添加により明

瞭に低下した．一方，スヌーク緩和実験では，N の単位濃度あたりの緩和強度が Si 添加によって

著しく低下する．固溶度への影響からは，反発的相互作用が期待されるにもかかわらず，このよう

な明瞭な影響が現れる原因はいまのところ不明である．今後，C/N–V, C/N–Cr, C/N–Mn, 

C/N–Siに関する研究結果を取りまとめる予定である． 

  また，H23 年度に整備した研究室内の計算環境と東北大学金属材料研究所計算材料学セン

ターの計算資源を利用して，鉄中に固溶した軽元素の物理化学的性質（溶解熱，局所的ひずみ，

巨視的格子変形）と電子状態（状態密度，実空間内の電子密度分布，局所磁気モーメント）を計

算・解析する方法を確立した．今後，単独の置換型溶質原子に関する計算を行い，固溶状態での

i-s相互作用の計算・解析に発展させる． 

 

(3) クラスタリング制御による鉄鋼材料の高強度化（古原グループ） 

 マイクロアロイ元素（s = Ti, Nb, V）を添加した低合金鋼の試料作製後、H23年度のV添加材の

実験に引き続いて，Nb, Ti 添加鋼における炭化物析出による組織と硬度マップを作成した．その

結果，同じ添加量で比較すると，V よりも Ti，Ti よりもNbの方が少量添加でより大きな強化（硬度

上昇）を示すことが明らかとなった．また V 添加鋼での相界面析出組織の 3 次元アトムプローブ

（3DAP）観察による評価手法を確立するとともに，VC 相界面析出による強化が，ユビキタスな合

金元素である Si，N 添加量の増加，比較的レアメタルになる Mn の添加量の減少によって大きく

なることを見出した．また，複合添加窒化鋼における硬化の促進が，複合合金窒化物の生成によ

る析出組織の微細化によるものであること，特に弱窒化物形成元素が強窒化物形成元素の析出

に誘起されることが微細複合窒化物析出の原因であることを初めて見出した． 

 今後，各種の合金添加による相界面析出組織の変化の３DAP を用いた定量的評価を行うととも

に，析出組織が変形挙動におよぼす影響についても検討する．また窒化鋼におけるクラスタリン

グ・析出と硬度特性との相関の評価を行う．さらに，沼倉グループで力学緩和測定を行った i-s 希

薄合金に関して，元素クラスターの存在状態の３DAPを用いた評価を試みる予定である． 

 

(4) 元素トラッピングによる鉄鋼材料の高靱性化（津崎グループ） 

 ナノインデンテーション研究については，H23 年度の実用鋼板である極低炭素鋼板に引き

続き Fe－C 二元系合金において，炭素量と変形挙動の関係について解析した．その結果，

塑性変形の開始とそれに続く転位の増殖挙動に相当するポップイン現象について，

100at.ppm 以下の極微量な固溶炭素量においても，ポップインの臨界応力は炭素量の増加
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に伴って単調に上昇することを明らかにした．また，P トラッピングについては，規格値の倍の

0.05%の P を含む高強度鋼であっても微細伸長粒組織とすることによって靭性値の低下が解

消されることを見出した．B トラッピングについては，炭素量を 0.16mass%で B 量を 0 から

50ppm と系統的に変化させて適正 B量を検討した結果，B量を 8ppm から 15ppm の範囲

に制御することによって HAZ 靭性（シャルピー吸収エネルギー）が 4 倍強になることを見出し

た． 

今後は，再配列が進行した炭化物の影響，TiCなどを対象に炭化物の影響，P量を系統的

に変化させた鋼でのデータ取得，CTOD試験によるHAZの破壊靭性値などを検討する． 

 

 

§３．成果発表等 

 

（３－１） 原著論文発表 

 論文詳細情報 
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（３－２） 知財出願 

 

① 平成 24年度特許出願件数（国内 １件） 

 

② CREST研究期間累積件数（国内 1件） 

 


