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To understand mechanism of unique solidification microstructure formation during additive manufactuting 

(AM), it is essensial to predict the solidification microstructure formation using numerical simulations. Phase 

field (PF) modeling is a powerful numerical method to simulate the microstructure formation. However,  

material parameters included in the PF model have to be identified accurately from experimental data. In this 

study, we develop a new methodology that implements Bayesian data assimilation to the PF simulation of 

solidification in Fe-C-Cr-Mn-Mo-Ni alloys during AM process. This paper shows the results of numerical 

experiments where the developed methodology is used to simultaneously estimate solute concentration and 

material parameters from solidification microstructure morphology. 
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1． 緒言 

積層造形は, 複雑形状の作成だけでなく, 優れた機械

的特性を持つ工業部品を製造するための強力な手法であ

る[1]. また, 積層造形では従来の製造プロセスではみら

れない極めて高い冷却速度と温度勾配が生じることから, 

特異な凝固組織が形成することが知られている[1]. この

特異な凝固組織は非常に高速に形成されるため, その詳

細を実験的に観察することが困難であり, 積層造形にお

ける凝固組織形成機構は未解明な点が多い . そのため, 

数値シミュレーションによって, 積層造形における特異

な組織形成を高精度に予測することが可能となれば, 実

験では観察が困難な組織変化を理解し, 積層造形の凝固

組織制御の指導原理を得ることが期待される. 本研究で

用いるマルチフェーズフィールド法[2]は, 比較的容易に

多結晶粒組織形成を予測できる一方, 実現象に近い結果

を得るためにはモデル内のパラメータを適切に設定する

必要がある.  

実験データをシミュレーションに反映させることで , 

モデルのパラメータや状態量を統計学的に推定する手法

としてデータ同化[3]がある. データ同化は, 実験データ

やシミュレーション結果を確率変数として扱うことで, 

不確実性を考慮した状態推定やパラメータ推定が可能で

ある. 

本研究では, 積層造形で多用されている金属材料であ

るSUS316Lステンレス鋼のPower bed fusion (PBF) プロセ

スを想定し, データ同化を適用した合金凝固マルチフェ

ーズフィールドシミュレーションを用いて, PBFにおける

凝固組織を高精度に予測することを目的とする. 本稿で

は, 本シミュレーション手法が, 凝固組織形態から凝固

組織内の溶質濃度分布やフェーズフィールドモデル内の

パラメータを推定可能であるかを数値実験により検証し

た結果を示す. 

2． 非平衡マルチフェーズフィールドモデル 

本研究では, PBFにおける急速凝固のような, 強い非平

衡状態で進行する現象にも対応可能な非平衡マルチフェ

ーズフィールド (NEMPF) モデル[2]を用いる.  NEMPF

モデルでは, ミクロ組織の状態を再現するために場の秩

序変数を定義する. 本研究では液相を含むN個の結晶粒, 

溶質元素数n−1の系を考え, 結晶粒i（i = 1, 2, …, N）の存

在確率を表すフェーズフィールド変数iと溶質元素kの濃

度変数ck (k = 1, 2, …, n−1) を定義する. 定義したフェー
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ズフィールド変数iを用いて系の全自由エネルギー汎関

数Gを次式で定義する. 

 ( , , ) ( ) ( )k

V chem doub gradG g c T g g dV  = + +   (1) 

ここで, gchemは化学的自由エネルギー密度, Tは温度である. 

gdoubはダブルオブスタクルポテンシャル, ggradは勾配エネ

ルギー密度を表す. 式(1)で示した全自由エネルギー汎関

数が単調減少するようにミクロ組織変化が生じると仮定

すると, Allen-Cahn方程式よりiの時間発展方程式は次式

で表される.  
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ここで, Mij

はフェーズフィールドモビリティと呼ばれ, 

界面の易動度を表す. また, ckの時間発展はCahn-Hilliard

方程式より次式で表される.  
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ここで, Dlj
iは溶質元素l, j間の相iにおける拡散係数, ci

kは

結晶粒iにおける溶質元素kの局所濃度変数である. 局所

濃度変数ci
kの時間発展方程式はAllen-Cahn方程式より次

式で表される. 
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ここで, Pi
lkはパーミアビリティと呼ばれ, 相iにおける溶

質元素l, jに関する界面での濃度分配量を規定するパラメ

ータである. NEMPFモデルでは式(4)を解くことで溶質元

素の濃度変化を表現するため, 従来のマルチフェーズフ

ィールドモデル[4]で用いた擬平衡の仮定を必要とせず, 

強い非平衡状態で進行するミクロ組織変化を表現可能で

ある.  

3． 局所アンサンブル変換カルマンフィルタによ

るデータ同化 

本研究で用いる, 局所アンサンブル変換カルマンフィ

ルタ（LETKF）[3]は, アンサンブルカルマンフィルタ 

（EnKF）の実装方法の一つであり, EnKFと比較して, 低

計算コストで精度よく状態推定とパラメータ推定を行う

ことが可能である. 

 

(１) 状態空間モデル 

状態空間モデルは, 時刻tにおける合金凝固シミュレー

ションの計算結果および推定対象のパラメータを格納し

た拡大状態ベクトルxtの時間発展を表すシステムモデル

と, 実験から得た観測データytとxtを結びつける観測モデ

ルから構成される. 非線形のシステムモデルと線形の観

測モデルを次式のように定義する. 

( )1t t tf −= +x x v  (5) 

t t t t= +y H x w  (6) 

ここで, fは, 拡大状態ベクトルの時間発展を表す関数で

あり, 本研究ではNEMPFモデルにあたる. Htは観測演算

子であり, 状態ベクトルを観測点へ対応させるほか, 物

理量を変換する演算子である. システムノイズvtは平均

値0, 観測誤差共分散行列Qtのガウス分布に従い, 観測ノ

イズwtは, 平均値0, 観測誤差共分散行列Rtのガウス分布

に従う. 

 

(２) アンサンブル近似 

データ同化では, シミュレーション結果を一意に定め

ず, シミュレーションに内在する不確かさを考慮するた

めにシミュレーション結果を確率密度関数 (Probability 

Density Function : PDF) として扱う. LETKFでは, はじめ

に, 初期条件やパラメータをばらつかせたN個のシミュ

レーションを実行し, それぞれの計算結果およびパラメ

ータを格納した拡大状態ベクトルxtをN個用意する. ここ

で, 個々の拡大状態ベクトルをアンサンブルメンバーと

呼び, Fig. 1のようにアンサンブルメンバーの疎密で近似

的にシミュレーション結果のPDFであるp(xt)を表現する. 

この近似をアンサンブル近似と呼ぶ. LETKFでは, ガウス

分布に従うPDFを用いる. アンサンブル近似の定義は次

式で与えられる. 

( ) ( )( )

1

1 N
i

t t t
i

p
N


=

 −x x x  (7) 

ここで,  はディラックデルタ関数を表す. xt
(i)

(i = 1, 2, ... , 

N)はxtのアンサンブルメンバーである. 

 

 

Fig. 1 Schematic diagram of ensemble approximation of a 

probability density function.  

(３) 一期先予測, フィルタリング 

Figure 2に, LETKFにおける計算フローを示す. LETKF

では, はじめに合金凝固シミュレーションのPDFを, 式

(5)を用いて時間発展させる (一期先予測). 次に, 一期先

予測後のPDFに実験から得た観測データを反映させ, 予

測値の修正 (フィルタリング) を行う. また, 時刻tまで

の全ての観測データy1:tが反映された, フィルタリング後

の合金凝固シミュレーションのPDF p(xt|y1:t)は事後分布と

呼ばれ, ベイズの定理に基づき, 次式で表される. 

1: 1: 1( | ) ( | ) ( | )t t t t t tp p p −x y y x x y  (8) 

ここで, p(xt|y1:t-1)は一期先予測後の時刻tにおける合金凝

固シミュレーションのPDFであり, 事前分布と呼ばれる. 

p(yt|xt)は尤度と呼ばれ, 観測データが従うPDFである. フ

ィルタリングでは, 事後分布p(xt|y1:t)を近似するアンサン

ブルメンバーを次式で表す.  
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ここで, Xt|t = [x
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(Np)  −  x̅ t|t-1], であり, Yt = [yt 
 yt 

 yt
 … yt]である. x̅ t|t-1

は, p(xt|y1:t-1)を近似するアンサンブルメンバーの平均値を

表す. Rt
localは, 局所化された観測誤差共分散行列であり, 

次節で解説する. UD-1UT は, 固有値分解により, 以下の

ように示される.  
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Fig. 2 Computational flow to calculate prior and posterior 

probability density functions using LETKF.  

 

 

Fig. 3 Computational domain used for the numerical experiment. 

 

(４) 局所化 

フィルタリングにより事前分布と尤度から事後分布を

計算する際に, 観測誤差共分散行列Rtを用いる. 全ての

格子点について共通のRtを適用すると, フィルタリング

を行う計算格子点と, 計算格子点からの距離の遠い観測

点の2点間の相関を有意なものと評価するサンプリング

エラーを生じる可能性がある. LETKFにおけるフィルタ

リングでは, サンプリングエラーを防ぐため, フィルタ

リングを行う計算格子点と, 計算格子点からの距離の遠

い観測点の2点間における状態変数の相関は0であると仮

定する局所化を行う. 局所化を行う際には, 次式に示す

ように, 観測誤差共分散行列Rtとガウス関数の逆数の積

である, 局所化された観測誤差共分散行列Rt
localを用いて

フィルタリングを行う.  
2

2
exp

2
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t t

d



 
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 
R R  (11) 

ここで, dは観測点と計算格子点との間の距離であり,  は

観測データを取り込む基準距離である.  

4． 数値実験 

本研究で実施する数値実験では, はじめに真値と仮定

したパラメータを用いて, 積層造形における合金凝固の

NEMPFシミュレーションを実施し, 得られた結果を疑似

的な観測データとする. この疑似観測データをLETKFに

よって, 真値パラメータとは異なる値を用いた本シミュ

レーション結果に反映させる. データ同化後のシミュレ

ーション結果と疑似観測データの凝固組織, 溶質濃度分

布, およびモデルパラメータを比較し, その一致度合い

を評価する. また, 実験からは凝固組織しか観測できな

いと仮定し, 疑似観測データのうち凝固組織形状のみを

LETKFによって本シミュレーション結果に反映させる. 

(１) 数値実験の条件 

状態推定の対象は, 溶質元素の濃度分布とする. パラ

メータ推定の対象は, 凝固速度に影響するPFモビリティ

とし, PFモビリティの真値は, 1.3 × 10-9 m4/(J∙s)と仮定する. 

初期推定値は2.6 × 10-9 m4/(J∙s)とし, 標準偏差, すなわち, 

アンサンブルメンバーのばらつきは, 数値計算が安定に

実行可能な範囲で, 2.6 × 10-10 m4/(J∙s)とした. 

Figure 3に, 本研究で実施する積層造形における合金凝

固NEMPFシミュレーションの計算領域を示す. 熱源が材

料へ照射された際に形成される溶融池での凝固をターゲ

ットとし, 計算領域は溶融池下端の一部を切り取るよう

に3.2 × 9.6 μm2とする. 64 × 192個の規則差分格子点で分割

し, 境界条件は左右の境界で周期境界条件, 上下の境界

でゼロノイマン条件とする. 初期条件として計算領域下

端に半径0.25 μmの固相核を3つ配置する. 対象とする合

金の平均化学組成は, SUS316Lステンレス鋼を想定しFe-

0.02C-18Cr-14Ni-2Mo-1Mn [wt. %]とする. また, 積層造形

では, 温度勾配1.0 × 106 ~ 1.0 × 107 K/m，冷却速度が1.0 × 

103 ~ 1.0 × 107 K/sに及ぶことが知られている[1]. 本研究で

は, 計算領域下端(y = 0)の温度を1650 K，上端を1660 Kと

し, 温度勾配を1.0 × 106 K/m，冷却速度は－1.0 × 105 K/sに

設定する. 濃度分配量を規定するパーミアビリティは , 

全溶質元素で同等と仮定し, 1.0 × 10-6 m3/(Js)とした. 時間

増分は1.0 × 10-2 μsとし, 200 μsまで計算を実施する. 実験

データは2 μsごとに得られるとし, アンサンブル数は16

とする.  

D-09-03 第29回計算工学講演会

© 一般社団法人日本計算工学会 - D-09-03 -



 
Fig. 4 Comparison between the true and estimated solidification 

microstructure and solute concentrations in SUS316L stainless 

steel obtained by the NEMPF simulation coupled with LETKF. 

 

固相と液相の化学的自由エネルギーと化学ポテンシャ

ルは, 合金熱力学ソフトウェアThermo-Calc[5]から取得す

る. しかしながら, Thermo-Calcのプログラムインターフ

ェースであるTQ-interfaceを用いて, 熱力学データを逐次

取得する手法では, エネルギー計算のたびにThermo-Calc

と通信する必要があり, LETKFと連携した本シミュレー

ション手法では膨大な計算コストを要する . そのため, 

本シミュレーションの高速化を目的としてThermo-Calcの

熱力学計算をニューラルネットワークで代替する. 本研

究では, 温度T, 各溶質元素のモル分率xi (i = C，Cr，Mn，

Mo，Ni) を入力値とし, 化学的自由エネルギーgと化学的

自由エネルギーの部分モル量である化学ポテンシャルi 

(i = C，Cr，Fe，Mn，Mo，Ni) を出力値とする2種類のニ

ューラルネットワークを液相固相それぞれで作成した. 

訓練データは, Fe-C-Cr-Mn-Mo-Ni 6元系合金のSUS316Lス

テンレス鋼を対象とし , TQ-interface用いて作成する . 

Thermo-Calc内のデータベースは, 鉄系合金向けのデータ

ベースであるTCFE7を使用する. 

 

(２) 状態推定およびパラメータ推定の結果 

Figure 4に, 計算最終時刻におけるLETKFによる推定

結果と疑似観測データの凝固組織と溶質濃度分布を示す. 

各結晶粒は, 温度勾配に従って, 柱状に成長し, 二次アー

ムのないデンドライトが生じることがわかる. LETKFに

よる推定結果は, 疑似観測データの凝固組織形状と固液

界面の位置と概ね一致することがわかる. また, 溶質濃

度分布ではC, Cr, Mn, Moは, 界面の偏析や, 固相内部の濃

度分布において推定結果と疑似観測データはよく一致す

るが, Niは固相内部や界面で誤差が確認できる. これは, 

Niは濃度の取りうる範囲が狭く, 凝固組織形状への影響

が他の溶質元素と比較して小さいからであると考える.  

Figure 5に, LETKFにより推定したPFモビリティの推定

結果を示す. 計算初期は, 真値と推定値は離れているが, 

フィルタリングを行うたびに, 推定値は真値に漸近して

いくことがわかる. およそ10 μs以降では網掛けで示した

推定値の標準偏差内に真値が含まれているため, 本手法

でパラメータ推定は可能であるといえる. 

 

 
Fig. 5 PF mobility estimated by the data assimilation with 

LETKF. The solid line and hatched region show the estimation 

value and standard deviation of the estimated parameters. The 

horizontal dashed line indicates the true value. 

5． 結言 

本研究では, 積層造形の合金凝固NEMPFシミュレーシ

ョンへLETKFを適用し, 凝固組織形状のみからモデルパ

ラメータを推定可能であることを数値実験により示した. 

また, Niのような凝固組織形状への影響が小さい元素を

除いて, 溶質濃度分布も推定可能であることがわかった. 

今後は, PFモビリティ以外のパラメータを推定可能であ

るか, 数値実験により検証する. 
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