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1. 要約 
金属チタンおよびチタン合金は、積層造形（AM）技術の観点から実用化候補材料の一つである。本研究

では、レーザー溶融後の急冷凝固の要素過程を明らかにするために、分子動力学計算を行い、凝固駆動力

の関数としての固液不均一界面エネルギーとその易動度を求めた。次に、結晶方位が異なる固液界面の界

面易動度と界面エネルギーを用いて、フェーズフィールドモデリングによる連続体ベースのシミュレーシ

ョンを行い、微細構造を注意深く調べた。その結果、置換元素の拡散が核生成頻度に大きく影響すること

がわかった。 

2. 研究背景 
3Dプリンティング技術を用いた積層造形は、外形だけでなく内部の微細構造、ひいては材料特性をも調 

整する材料加工の新たな道を切り開いた[1][2][3]。選択的レーザー溶融や粉末床溶融の場合、材料の急速な

溶融と凝固が繰り返される。したがって、従来の鋳造や凝固の理論を3Dプリンティングに適用できるかど

うかは、まだ不明である。加えて、急速な溶融と凝固は、従来の鋳造や凝固と比較して、巨視的なプロセ

スの背後にある物理的な洞察や、急速な凝固中の元素プロセスの詳細な理解を得るためのその場モニタリ

ングの実施をさらに困難にしている。 

3. 研究手法 
 レーザー溶融後の急冷凝固過程におけるβ-Ti の微細構造に対する元素置換の影響を明らかにするため

に、分子動力学計算を行い、凝固駆動力の関数としての固液不均一界面エネルギーとその易動度を求めた。

次に、結晶方位が異なる固液界面の界面易動度と界面エネルギーを用いて、フェーズフィールドモデリン

グによる連続体ベースのシミュレーションを行い、微細構造を注意深く調べた。 

 

4. 結果 

 Crの拡散（Fig.1 (a)）は、拡散しない場合(Fig.1 (b)）に比べて核生成頻度が増加することがわかっ

た。一方、Gaの拡散（Fig.1 (c)）は、拡散しない場合(Fig.1 (d)）に比べて核生成頻度が減少すること

がわかった。この核生成頻度の変化は、固液界面近傍の置換元素の濃度分布に起因している。Fig.2 は、

核成長に関する固液界面近傍の置換元素濃度分布を示している。固液界面の固体側では Cr の濃度が液体

側よりも高く、固液界面の液体側ではGaの濃度が固体側よりも高いことがわかった。この結果は、固液界

面近傍での置換元素の拡散が核生成の駆動力を変化させることを示している。 

 

5. 結言 

 本研究から、置換元素の拡散が核生成頻度に大きく影響することがわかった。具体的には、Crの拡散は

拡散しない場合に比べて核生成頻度を増加させる。逆に、Gaの拡散は、拡散しない場合に比べて核生成頻



 

 

 

度を減少させる。これらの核生成頻度の変化は、固液界面近傍の置換元素の濃度分布に起因している。こ

れらの洞察は、核成長中の材料特性に影響を与えるために元素拡散をどのように操作できるかについて深

い理解を与える。Crの濃度は界面の固体側で高く、Gaの濃度は液体側で高い。この分布は核生成の駆動力

を変化させ、固液界面近傍での置換元素の拡散が核生成プロセスの制御に重要な役割を果たしていること

を示している。 
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