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１．研究の目的と背景 

計算機の高速化やメモリの大容量化に伴い，結晶塑性構

成式を導入した数値解析手法の利用が拡大している．特に

塑性異方性が顕著な材料においては，微視的変形機構の活

動度を適切に考慮することで，集合組織の発達や巨視的変

形挙動の異方性を合理的に表現可能であることから，今後

も応用が拡大するものと考えられる．また，材料科学分野

においては，結晶塑性有限要素法(CPFEM)１，２）や結晶塑

性高速フーリエ変換(CPFFT)３～５）を用いた不均一変形挙

動の解析が盛んに行われている． 

結晶塑性解析を実施する上で問題になることの 1 つと

して，材料パラメータ同定の困難さがある．特に等価では

ない複数の変形機構が存在する場合や複相合金の場合は，

異なる材料パラメータの組合せで同一の巨視的変形挙動

が表現できてしまう場合もあり，付加的なフィッティング

対象を用いた系統的なパラメータ同定手法の構築が求め

られる．付加的フィッティング対象としては，デジタル画

像相関法(DIC)等により取得される不均一変形に関するデ

ータや集合組織発達データ，様々な負荷条件で系統的に実

施した材料試験データ，さらに放射光や中性子線を利用し

たその場回折試験により得られる格子ひずみ発達に関す

るデータ等がある６～９）．特に格子ひずみ発達は，結晶配向

ごとに得られる変形中の塑性変形機構の活動が反映され

た平均情報であるため，塑性変形に関連する材料パラメー

タの同定に用いられることが多い．しかしながら，格子ひ

ずみ発達を再現するためのパラメータ同定は未だに試行

錯誤的に行われており，多大な時間と労力を要している． 

本研究では，より現実的な結晶塑性解析を実施するため

に必要な材料パラメータ同定を効率的に実施する手法の

確立を目的として，格子ひずみ発達をフィッティング対象

としたパラメータ同定手法の構築を試みた．具体的には，

パラメータ同定における試行錯誤的なプロセスをできる

だけ自動化することを目的として，勾配法およびメタヒュ

ーリスティックアプローチの 1 つである遺伝的アルゴリ

ズム(GA)による最適化の導入を検討した． 

 

２．解析方法 

 2・1 結晶塑性構成式  

本研究では Peirce ら１）により提案された速度依存型結

晶塑性構成則を導入した大変形有限要素法を用いた．すべ

り系 αのせん断ひずみ速度 ( ) を次式で仮定する． 
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近似的に一致する．すべり系レベルでの加工硬化挙動を表
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( )
( )

( ) ( )ˆd
g

d


  




= 


    (2) 

 

ここで， ( )
 はすべり系間の相互作用を表現する係数で

あるが，本研究ではすべての組合せが等価であると仮定し

て， ( )
1


 = を用いた．また，式(2)中の ( )ˆ


 は，全すべ

り系の累積すべり量Γの関数である次式Voce則を用いた． 
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表現する材料パラメータである． 

 

 2・2 解析モデル 

本研究では解析対象を複相マグネシウム(Mg)合金であ

る長周期積層(LPSO)型 Mg-Zn-Y 合金１０，１１）とした．本合

金は α-Mg 相と LPSO 相からなる二相合金であり，α-Mg

相は商用 Mg 合金と同様，底面すべり系，柱面すべり系，

二次錐面<c+a>すべり系および{1012}双晶系が主要な変形

機構である．一方，LPSO 相はその複雑な原子構造に起因

して錐面すべり系と双晶系の活動が抑制され，底面すべり

系が主要な変形機構であり，柱面すべり系もわずかに活動

する．以上のことから，本研究では図１に模式的に示す変

形を考慮した．対象とする合金は LPSO 相を 40％程度含

む Mg94Zn2Y4 合金鋳造材１２～１４）とし，初期ランダム集合

組織に対応する初期方位を各結晶に与えた． 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

図１ 解析に考慮した変形機構． 

 

 2・3 格子ひずみの出力 

実験的に得られる格子ひずみは放射光や中性子線の回

折を利用して得られる結晶学的面の間隔(d-space)の変化

より得られる．一方，結晶塑性解析では，変形解析で得ら

れる応力テンソルと弾性係数より算出される弾性ひずみ

テンソルから求められる，各結晶学的面の法線方向成分を

局所的な格子ひずみと見做すことができるが，実験的に得

られる格子ひずみと等価にするためには，検出器で測定さ

れる結晶粒の平均値とする必要がある．結晶塑性解析では

各結晶の結晶方位に関する情報も保持しているため，結晶

方位に基づき判定すれば良いが，実験で用いている検出器

の配置を考慮して，理想的な配向からの偏差を許容するこ

とにより，実験と等価な格子ひずみとすることができる． 

 

 2・4 材料パラメータの最適化手法 

本研究では材料パラメータの最適化手法として，勾配法

と GA を用いた．勾配法は初期値に依存して局所最適値に

陥ることが問題として良く知られているが，本研究では純

Mg 単結晶や商用 Mg 合金多結晶材の結晶塑性解析に関す

る過去の知見に基づき各パラメータの大小関係を予め定

めて最適化を実施したことにより，明らかな局所最適値へ

の収束はみられなかった．GA についても様々な問題が指

摘されており，それらを克服するための手法も各種提案さ

れているが，本研究では最もシンプルな単純 GA を用いる

ことにした．また，両最適化で用いる目的関数は，応力－

ひずみ曲線および各結晶学的面の格子ひずみ‐巨視的ひ

ずみ関係の実験値と計算値の差の二乗和とし，必要に応じ

て重み付けすることにより，極端にどれか 1 つの関係が最

適化に過度な影響を及ぼすことを回避した．重みの付け方

には任意性があり，決定方法は大きな問題であるため，本

稿では重み付けが同定精度に及ぼす影響について示し，さ

らに同定結果の初期 CRSS 依存性に関する結果も示す．な

お，本稿では紙面の都合により勾配法により得られた結果

のみを示す． 

 

３．解析結果 

 3・1 目的関数依存性 

 ここでは同定結果に及ぼす目的関数依存性を示すため，

(i) 応力－ひずみ曲線のみをフィッティング対象とした場

合（図２），(ii) 格子ひずみ発達のみをフィッティング対象

とした場合（図３），および(iii) 応力－ひずみ曲線と格子

ひずみ発達の両方をフィッティング対象とした場合（図４）

について，最適化されたパラメータを用いて実施した解析

結果の応力－ひずみ挙動と格子ひずみ発達を示し，それぞ

れの特徴を比較する． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図２ 応力－ひずみ曲線のみを目的関数としてパラメータ

同定した結果．(a) 応力－ひずみ挙動．(b) α-Mg 相お

よび (c) LPSO 相の格子ひずみ発達． 

 

図２に示した応力－ひずみ曲線のみをフィッティング

対象とした場合，図２(a)の応力－ひずみ曲線は実験と計

算がほぼ完全に一致しているが，格子ひずみ発達について

は実験と計算の差が大きく，特に図２(b)に示した α-Mg 相

の{1011}面格子ひずみは実験と計算で大きく異なる発達



を示している．これに対して図３に示した格子ひずみ発達

のみをフィッティング対象とした場合は，図３(b), (c)の格

子ひずみ発達は，いずれも実験と計算が良く一致している

一方で，図３(a)の応力－ひずみ挙動の計算結果は 0.3％以

降の加工硬化挙動が十分に再現されていない． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図３ 格子ひずみ発達のみを目的関数としてパラメータ同

定した結果．(a) 応力－ひずみ挙動．(b) α-Mg 相およ

び (c) LPSO 相の格子ひずみ発達． 

 

 図４は，応力－ひずみ曲線と格子ひずみ発達の両方をフ

ィッティング対象とした結果を示しており，図４(a)の応

力－ひずみ曲線の実験と計算がよく一致していることに

加えて，図４(b), (c)に示した格子ひずみ発達についても図

３(b), (c)と同程度によい一致を示している．ただし，応力

－ひずみ曲線と格子ひずみ発達の両方を目的関数に取り

入れる場合は，その重み付けに任意性がある．今回は試行

錯誤的に決定せざるを得なかったが，目的関数の重み付け

を半自動的に決定する方法については，今後検討すべき課

題である． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図４ 応力－ひずみ挙動と格子ひずみ発達を目的関数とし

てパラメータ同定した結果．(a) 応力－ひずみ挙動．

(b) α-Mg 相および (c) LPSO 相の格子ひずみ発達． 

 

 3・2 初期値依存性 

 2・3 節でも言及したが，局所最適解が存在する問題に

対して勾配法を適用した場合，得られる解は初期値依存性

を示す．今回は純 Mg 単結晶の実験結果や商用 Mg 合金を

対象とした結晶塑性解析などの報告に基づき，底面すべり



系が容易すべり系であるとの前提で初期値を設定した結

果，図２～４に示したように応力－ひずみ挙動と格子ひず

み発達の双方で極端に外れた計算結果とはならなかった．

しかしながら，各変更機構の相対的な活動度が全く未知な

材料に対するパラメータ同定を想定した場合，初期値依存

性は問題となり得る．ここでは，図４の結果を示すパラメ

ータを最適値として，異なる初期値で得られた結果を比較

することで初期値依存性について考察する． 

 以下では 6 種類の異なる初期 CRSS から最適化を実施

した結果について説明する．初期 CRSS は α-Mg 相の 4つ

の変形機構および LPSO 相の 2 つの変形機構のうち 1 つ

のみを 10 MPa とし，残りを 100 MPa とした．すなわち，

(i) α-Mg 相の底面すべり系(α-Mg Basal)，(ii) α-Mg 相の柱面

すべり系(α-Mg Prismatic)，(iii) α-Mg 相の錐面すべり系(α-

Mg <c+a>)，(iv) α-Mg 相の双晶系(α-Mg Twin)，(v) LPSO 相

の底面すべり系(LPSO Basal)，(vi) LPSO 相の柱面すべり系

(LPSO 相 Prismatic)のいずれか 1 つが軟質と仮定した初期

値でパラメータ同定を実施した． 

表１は，異なる初期 CRSS で得られた目的関数の最小値

を図４で得られた最適値で除して正規化した値を示して

おり，小さい値ほど最適値に近いことを示している．表１

の結果より，α-Mg 相と LPSO 相いずれかの底面すべり系

初期 CRSS を小さくした場合，より最適値に近い収束を示

してる一方で，α-Mg 相の非底面すべり系と双晶系の初期

値を小さくすると最適値とは大きく離れた値で収束する

ことがわかる．図４の解析結果は，α-Mg 相と LPSO 相の

どちらの底面すべり系初期 CRSS も小さくした場合を初

期値としていることから，本節で実施したような初期値依

存性の調査を予備解析として得られる結果に基づくこと

により，パラメータの大域的最適化が実施可能である． 

 

表１ パラメータ収束値の初期 CRSS 依存性 

α-Mg 

Basal 

α-Mg 

Prismatic 

α-Mg 

<c+a> 

α-Mg 

Twin 

LPSO 

Basal 

LPSO 

Prismatic 

1.418 3.671 3.659 3.439 1.406 1.848 

 

４．結び 

 本稿では結晶塑性解析を実施する上で問題となる材料

パラメータ同定の困難さを克服するための 1 手法として，

その場回折により得られる格子ひずみ発達データと数理

最適化手法を用いる方法を示した．特に最適化の目的関数

としては，応力－ひずみ曲線に加えて格子ひずみ発達を考

慮することがパラメータ同定に有用であることを最適化

されたパラメータによる実験結果と解析結果の比較によ

り明らかにした．また，パラメータ同定における初期値依

存性についても示した後，初期値依存性に関する解析自体 

が初期値を決める上で有用となり得ることが示唆された．

今回のパラメータ同定には，負荷方向の回折から得られる

データのみを使用したが，その場回折実験からは半径方向

の回折データや集合組織発達に関する情報も得られる．こ

のような情報も総合的に考慮した最適化を実施し，より現

実的な材料パラメータを効率的に同定することがこれか

らの課題である． 
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