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１．はじめに

粒成長（grain growth）は，材料組織形成過程において最も重要かつ基本となる現象であり，これまで多くの数値
的研究が行われている．一方で，計算コストの制約から2次元や小さい領域における3次元計算に限定されてきた．

このため，統計的な評価において本当に正しい結果を出しているとはいえない．また，実際の粒界構造は極めて
複雑であり，実物性を用いた連続体モデルによる粒成長シミュレーションは存在しないのが現状である．

本研究では，東工大のGPUスパコンTSUBAMEを用いた大規模フェーズフィールドシミュレーションと大規模分子
動力学シミュレーションにより，高精度な粒成長シミュレーションを可能とする．

２．研究計画

まず，超大規模マルチフェーズフィールドシミュレーションと超大規模分子動力学シミュレーションを可能とする，
並列GPUコードを作成する．このコードを用いることで，大規模分子動力学シミュレーションを行い，粒成長現象を

詳細に考察する．また，系統的なシミュレーションにより，粒界異方性特性のデータベースを構築する．このデータ
ベースを用いた超大規模マルチフェーズフィールド粒成長シミュレーションを行い，結果を分子動力学シミュレー
ションと比較検討することで粒成長シミュレーションの高精度化を目指す．この際，異方性粒成長を精度良く表現
するために，高次マルチフェーズフィールドモデルをを更に高精度化する[1]．

３．研究体制
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図1 単一GPUを用いたマルチフェーズフィールド法による粒成長シミュレーション

図2 単一GPUを用いた凝固から粒成長の分子動力学シミュレーション [2]
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