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1.　は じ め に

材料工学は，主として表面・断面や薄膜等の二次元（2D）
観察により発展してきた。一般に，2D情報は幾何学的に不
完全であり，現実の3D（三次元）構造を見誤りかねない。
また，往々にして観察対象のごく一部のみをサンプリングす
るため，統計学的にも不完全な情報となる。サンプリングに
より得られたサイズなどの特徴量のデータは，平均化されて
マクロ特性と関係づけられる。しかし，物体内の単一，ない
しはごく少数の特徴点がマクロ特性を規定する疲労破壊のよ
うな場合，サンプリングも平均化もまったく用をなさない。
また，得られた知見を普遍化したり，特性の予測を行うよう
な場合，複雑な組織を主に2Dで抽象化・単純化するのが学
術研究の常套であった。
近年，中性子やX線，電子線などを用いた3D/4D（4Dは，

3Dに時間軸を加えたもの）イメージングの活用が始まって
いる 1）～4）。これにより，手法ごとに観察視野のサイズは大
きく異なるものの，複雑な形態を有する膨大な数のミクロ組
織を観察視野内ですべて観察，計測できるようになった。そ
の上，関心のある特性に直接大きく影響する，時として極め
て限定された種類，性状，領域のミクロ組織を特定し，マク
ロ特性との関係を解析・評価することが可能となった。ま
た，材料のナノ～マクロ組織を3Dイメージングし，それを
そのまま忠実に再現した3Dイメージベースモデルを用いた
計算機実験も試みられている。つまり，サンプリング，平均
化，抽象化，単純化といった従来研究の傾向を極力排除し，
材料の全体積，全時間にわたる観察により，局所的な事象を
確実に把握することができる。また，複雑で不均一な組織が
もたらす，一見確率的に見える挙動と整合するイメージベー
ス解析により，確度の高い実証性を担保できる。
上記の各種 3D/4Dイメージング手法の中で，シンクロ

トロン放射光を用いたX線マイクロトモグラフィ（X-ray 
Microtomography，以下，XMTと略する）は，バルクと呼べ
るほどの比較的大きな試験片サイズとミクロ組織が可視化
できる程度の高分解を兼ね備え，4Dもカバーできる唯一の
研究技法である 1）～4）。また，高輝度単色X線の吸収，位相，
回折などの性質から，弾性および塑性歪み，き裂進展駆動
力，化学成分，結晶組織と結晶方位などの情報を材料内部で
3D/4Dマッピングできる 1）, 3）, 4）。このように，単なる「見る
道具」のレベルを越えた「わかる道具」としての側面も，近
年，精力的に開拓されつつある。本報では，XMTを用いた
例を紹介する。図1に示すように，XMTでは，ナノ構造は
サブミクロンから1 µm前後の大きさのvoxel（3D画素）内部
で均質化し，他方マクロ側では，構造物と歪み分布を介して
対応させることができる 5）。つまり，疑似的にナノからマク
ロに至る8桁以上のサイズ範囲をカバーすることになる。そ
して，その中間4桁（サブミクロン～数mm）のメゾ構造が
マクロ特性をおおむね規定するような現象を対象に，ミクロ
組織を最適化することができる。
それら技術の昨今の発展と内容とを鑑みるとき，これを学
術研究だけではなく，産業的にも有効に活用することが期待
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図1 ナノからマクロに至るサイズレンジとシンクロト
ロン放射光がカバーするサイズ範囲
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される。ここでは，「見る道具」としての活用はさておき，
産業に役立つ新しい技術体系の可能性を紹介する。

2.　リバース4D材料エンジニアリング

機械工学には，リバースエンジニアリングという概念があ
る。これは，図2に示すように，クレイモデルや，すでにあ
る機械や機械部品の形状を計測し，作成したCADデータを
CAE解析することで製品の設計・開発の飛躍的効率化，高
精度化を図るものである 6）。現物から設計という，従来とは
逆方向の流れのプロセスが「リバース」と称する所以である。
材料の開発過程では，図3の上側に示すように，トライ&
エラーを繰返すことが常である。上記のリバースエンジニア
リングでは，限られた数の形状急変部，流体の隘路等を考慮
すればよい。一方，実用材料では，ミクロンオーダに限って
も数～数十万個/mm3の粒子や欠陥，103～109個/mm3の結晶
粒など，膨大な数のミクロ構造が存在する 7）。従来の表面・
断面観察（2D）では，それらの把握さえ不可能である。そ
こで，極々少数のミクロ組織のサンプリングと特徴量の平均
化でマクロ特性（例えば，強度などの力学的性質）との関連
が議論され，ミクロ組織の制御が試みられてきた。加えて，
工業材料では膨大な材種，用途，対象特性が存在し，それら
に個別の新技術・新材料開発で対応している。しかしこれで
は，研究費や時間，研究者数を考えても，諸外国に対し産業
的に明確な優位性を得ることは，今後ますます困難になると
思われる。
我々は，3D/4Dイメージングと「わかる道具」を構成す

る各種4D画像解析技術にイメージベースシミュレーション
を高い次元で組合せ，新しい概念の材料開発手法：リバー
ス4D材料エンジニアリング（図3下側。Reverse 4D Materials 
Engineeringを略し，以下にはR4MEと記す）を構想した 8）。
R4MEでは，まず既存材料のナノ～マクロ組織を 3D/4Dイ
メージングする。そして，その複雑さ故，現在の科学技術

では理論的取扱いはおろか，そのパターン化さえ困難な現
実の材料のマルチスケール3D構造を忠実に取込む高精度イ
メージベースシミュレーションを実施する 9）, 10）。3D/4D画像
を用いたイメージベースシミュレーションでは，同一のテ
ストピースをその場観察により実験的に評価するとともに，
シミュレーションのモデル作成にも用いる 9）, 10）。そのため，
両者の比較によりイメージベースシミュレーションの検証は
ほぼ完全となり，ミクロ組織の不均一性，不規則性などに起
因する確率的な因子を排除できる。これは，従来の単純化を
目指すモデリングや数値解析とは隔絶したものである。次
に，計算機実験により仮想的にミクロ構造を最適化する。そ
の後，提示される最適ミクロ組織に含まれる膨大な数のミク
ロ組織特徴点のうち，所望する特性に直接大きく影響する，
極めて限定された種類，性状，領域のミクロ組織（疲労破壊
等，極端な場合には1～数個）を特定する。最後に，超大情
報量となる3D/4Dミクロ組織情報を「粗視化」により徹底し
て取捨選択する。これにより，複雑な3D/4D最適組織形態を
限られた数の簡単なパラメータで表現でき，産業界で用いら
れる慣用の材料製造パラメータと結びつけることができる。
我々は，3D/4D画像で必要な情報のみを特定，限定して単純
なパラメータで表現することを「粗視化」と呼称している。
実材料から組織設計への遡りが，機械工学のリバースエンジ
ニアリング同様，リバースを標榜する所以である。

R4MEの活用により，2D観察を基礎として発展してきた
これまでの産業技術から飛躍し，迅速，高精度な高性能材料
の開発が実現できる。これは，実在する物質の複雑な形態，
局所的な時間発展挙動をこれまでの評価やものづくり技術に
取込むインターフェース作りとも言え，材料開発のパラダイ
ムチェンジが期待される。特に，わが国が得意な先進計測・
解析法を発展・活用することで，他国の模倣・追随を許さ
ず，我が国の産業に幅広く，強力，かつ継続的に貢献できる
と期待する。R4MEは，図4に示すように，各種構造・機能
材料に共通の基盤的な組織制御技術となり得る。これは，材
料開発の新概念としてセラミックスやポリマー，複合材等の
幅広い材料に，また素材だけではなく，電子分野のハンダ接
合部のようなミクロ・ナノ構造体やインフラの劣化挙動な

図2 機械工学におけるリバースエンジニアリング

図3 慣用の材料開発プロセスとリバース4D材料エン
ジニアリング 図4 リバース4D材料エンジニアリングの発展と展開
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ど，材料以外の分野にも幅広く活用できると期待される。

3.　リバース4D材料エンジニアリングを構成する 
要素技術

3. 1　3D/4Dイメージング
XMTの空間分解能は，投影型XMTでは 1 µm弱，結像型

XMTでは使用するデバイスによるものの，最高で数十nmレ
ベルが可能である 11）～13）。現在利用できる可視光検出器の画
素数（水平，垂直方向，それぞれ2000～4000画素）を考慮
すると，撮影可能な試料サイズは前者で直径最大2 mm程度，
後者では直径100～数百µm程度となる 11）。したがって，構
造材料の力学特性を最適化の対象とし，強度試験や疲労試
験，破壊靱性試験などをその場観察する場合，投影型XMT
の利用が一般的と言える。近年では，鉄鋼材料のような比較
的X線吸収の大きな材料に対しても，理論空間分解能に近い
高分解能が得られると報告されている 14）, 15）。
一方，撮像速度は，2003年頃の2.5時間／枚程度から，10

年間ほどで5分／枚程度まで高速化されている 16）。また，さ
らに高速撮像を志向する場合には，50～500 ms／枚程度まで
の高速化が可能である 17）。この高速化は，白色光など，X
線の単色性を犠牲にした高輝度X線の利用 17），科学計測用
CMOSイメージセンサを用いた検出器の登場 18），撮像シー
ケンスの工夫 16）などによってもたらされている。この他の
3D/4Dイメージング技術の動向については，既報を参照され
たい 2）～4）, 11）。

3. 2　4D画像解析技術
連続撮像された複数の3D画像で粒子やポアなどのミクロ
組織特徴点を対応させるミクロ組織追跡技術が開発され，数
千～数万個以上のミクロ組織特徴点の物理的な変位を計測
することができるようになった 1）, 3）, 4）, 19）。さらに，追跡し
たミクロ組織特徴点を頂点とする四面体で 3D空間を分割
するDelaunay分割 20）を適用すれば，四面体各頂点の変位
から，材料内部の任意の位置における塑性歪みを計算でき
る 1）, 3）, 4）, 19）。また，き裂材のき裂先端特異場におけるミク
ロ組織特徴点の変位から，き裂進展駆動力の分布をき裂前縁
に添って高密度に3D/4Dマッピングする技術も報告されてい
る 21）, 22）。これらは，金属材料などの不透明な材料の内部で，
歪みやき裂進展駆動力などの力学量を高密度に，4Dで，そ
して直接計測できる唯一の実験手法と言える。現在までに，
マッチングパラメータ法の提案 19），ばねモデル法の適用 19），
軌道予測法の援用 23）などにより，高い確度の追跡による高
密度3D/4Dマッピングが可能となっている。
我々は，ミクロ組織追跡法の応用として，結晶粒界追跡
法（Grain Boundary Tracking法：以下，GBTと省略する）を
提案している 24）。これは，ミクロ組織追跡技術に低融点元
素を粒界拡散させて粒界を3D観察する手法 25）を援用し，多
結晶材の結晶組織を4D観察するものである。最近では，試
料を回転させながら細束X線を走査することで試料各位置の
X線回折パターンをあらゆる方向から計測し，これをGBT
法で得られた粒界像と重ね合せることで，多結晶材料内部
の結晶方位分布を計測している 26）, 27）。これは，X線回折援
用結晶粒界追跡法（Diffraction-Amalgamated Grain boundary 
Tracking法：DAGT法）と呼称している。
このほか，特定元素の吸収端の直上と直下で得た 3D画

像を画素差分する元素濃度3D/4Dマッピングも行われてい
る 28）。また，二相組織可視化に有効な位相コントラストイ
メージングを用い，合金元素や不純物元素の偏析など，元素
濃度の空間的な不均一性評価も可能である 29）。
以上の4D画像解析技術の詳細については，ここでは割愛
する。我々の既報を参照されたい 1）, 3）, 4）。

3. 3　ミクロ組織最適化
3. 3. 1 最適化手法
従来の数値解析は，代表的シナリオの抽象化した標本によ
るものがほとんどである。一方，イメージベースシミュレー
ションでは，可視化された形態を忠実に取込み，現実の不規
則で複雑な現象をそのまま記述する。しかし，モデル規模が
非常に大きいため，モデルを逐次更新しながら数理計画法等
によりミクロ組織を最適化するのは，現在の計算機環境では
不可能である。そこで，設計変数を変化させた解析を限られ
た回数だけ実施して応答局面を作成し，その近似関数により
最適化を行うのが現実的である 30）。
まず，材料設計変数として，粒子，結晶粒界，材料欠陥，
損傷等の空間的分布を含む形態，結晶方位，元素濃度分布な
ど，XMTおよびその応用技法で可視化できるミクロ構造を
対象とする。次に，目的関数のクラス化を行う。ここでは，
単一の目的関数を対象とする単目的最適化と強度–疲労特性
等，複数の目的関数を一度に扱う多目的最適化にクラス分け
する 31）。多目的最適化は，R4MEでは今後活用が進むペタフ
ロップスコンピューティングの発展などを待つ必要があると
思われる。そこで，以下では単目的最適化を想定する。一般
に，単目的最適化の場合，図5の手法選択のマインドマップ
に示すように，候補となるヒューリスティックな手法には，
焼なまし法 32），遺伝的アルゴリズム等 33）がある。
イメージベースシミュレーションはモデル規模が非常に大
きいため，粒子群最適化のような高精度化という近年の最適
化のトレンドに逆行する，「寡試行最適化」（数回の試行で求
解したい）という特異なニーズがある。応答曲面法の近似関
数の精度は，多くのサンプリング点数を用いることで改善で
きるが，それはR4MEでは非現実的である。図6には，我々
が現在試行している寡試行最適化のアルゴリズムを示す。骨
子は，代理モデル（メタモデル）34）～37）を作成し，最適化を
実行することにある。また，図7に示すように 38），インフィ
ル・サンプリング基準（図6の ISC）37）, 39）により，データに
新たに追加する点の選定を行い，代理モデルを逐次更新す
る。現在のところ，この最適化手法には人工ニューラルネッ
トワーク（ANN）40）を用いている。今後は，地球統計学で
用いられるクリギング（Kriging）41）やサポートベクターマシ
ン（SVM）42）を活用し，より少ないサンプリング点で，高
精度な応答曲面を生成できる手法を研究する。このうち，ク
リギング法は内挿法の一種で，関心のあるデータ点の周囲に
ある計測データの重み付き平均を取り，未知のデータを推定
するものである 40）。一方，SVMは，ロバストな2クラス分
類識別器として知られている 42）。SVMでは，ラグランジュ
の未定乗数を用いることにより，その学習の過程が2次関数
の目的関数および線形の制約条件からなる2次計画問題とな
る。そして，ANNとは異なり，局所解に陥らず，かつ必要
とされる学習パターン数が特徴量の増加とともに指数関数的
に増加するという欠点もない 42）。そのため，SVMは，学習
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データが少ない場合に特に有効と期待される。
3. 3. 2 最適化適用例
上記の最適化手法をナノインデンテーションの解析に用

い，限られた数の実験点から高精度に物性値を求める成果を
すでに挙げている。本特集でも関連する論文が収録されてお
り 48），ここでは文献を例示するに留める 35）～37）。

3. 4　粗視化
3. 4. 1 粗視化手法
R4MEで提示する最適化した組織は，非常に多くの複雑な
形態を呈するミクロ構造特徴点からなる。各特徴点は，サイ
ズ，形状，空間分布などの幾何学的特徴において，まったく
同じものは恐らく存在しない。現実の材料の不均一性，不規
則性，確率的挙動をそのまま有する最適組織の情報から，従
来のサンプリング，平均化，抽象化，単純化などのプロセス
を経ることなく粗視化情報と製造現場のプロセス変数の関係
を求めれば，R4MEを工業的手法として慣用のものづくり技
術に展開できる。
そもそも，3D/4Dイメージング自体，非常に情報量が豊富

な半面，膨大な情報から的を射た知見を得るのが困難という
問題点がある。特に近年では，上述のように高分解能画像が
高速で得られるようになり，得られる情報量，データ量は，
年々加速度的に増加している。3D/4Dイメージングで得られ
る画像には，材料内部のミクロ組織の変化や損傷破壊などの
挙動が試験片の隅々に至るまで克明に記録されている。反
面，膨大なデータに埋もれた現象の本質の理解がますます困
難になっている。かといって，平均化，サンプリングなど従
来のやり方に頼れば，3D/4Dイメージングの意義は大きく損
なわれる。一般に，超大容量となる3D/4Dデータや複雑なシ
ミュレーション結果を評価する場合，往々にして相関のあり
そうなパラメータを恣意的に抽出して何らかの解釈が加えら
れる（図8上側）。これは，人間が容易に理解できるのは，2
パラメータ程度の単純な相関に限られるためである。図8下
側に模式的に示すように，粗視化により徹底的に情報を取捨
選択し，組織と特性の強い相関のみ，漏れなく，かつ人が理
解できる程度の簡単な表現で提示することで，現象の確実な
理解へと繋げることが肝要である。
粗視化の第一のステップとして，材料設計変数のク
ラス化を検討する。設計変数は，物理構造を表すもの 
（CONSTITUENTSと呼ぶ）とその時間発展挙動を表すもの 
（STEPPERと表現する）にクラス化することができる。

図6 R4MEの最適化プロセス

図7 インフィル・サンプリング基準の模式図。破線は，
データ。黒丸付き実線は，代理モデル。下の実線
は不確かさ，ないしは局所的な改善箇所を与える
関数

図5 最適化のマインドマップ
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STEPPERは，より高次の粗視化情報であり，ここでは
CONSTITUENTSについて記述する。CONSTITUENTSは，
空間的分布を含む第二相などの内部ミクロ構造の形態，結晶
学的情報，化学成分情報等からなる。まず，これらすべてを
網羅的にパラメータ化する。次に，材料のマクロ特性との関
係を評価し，統計学的解析により低次元化（ごく少数のパラ
メータで記述）する。この具体的な手法は，データマイニン
グと呼ばれるものである。粗視化のマインドマップを図9に
示す。そのモデル化には，統計解析，パターン認識，人工
知能等の技法を網羅的に適用する。その具体的手法として
は，RBFネットワークモデル 43），ANNモデル 40），主成分分
析 44），重回帰分析 45）などが考えられる。

3. 4. 2 粗視化の例
一例として，アルミニウム合金ダイカスト材の3D/4D疲労

破壊挙動に粗視化を適用した例を紹介する 46）。この研究は，
3D/4Dイメージングにより，これまで知られていなかった表
面直下の高密度なポア凝集体が可視化され，さらにこれが疲
労き裂を発生させるという発見に基づいて構想された。我々
は，疲労き裂発生過程を繰返し4D観察し，4Dデータの粗視
化により，疲労き裂の発生をもたらすポアの配列パターンを
簡単な6つの幾何学パラメータ：x1～x6で明示した。ここで
は，図10に示すように，まず多重共線性の影響を避けるた
め，正規化したパラメータの独立性を確認した。次に，重
回帰分析，およびCART（Classification And Regression Trees）

に基づく樹木モデル 47）による疲労き裂発生の判定を行った。
図11に示す単一のパラメータを用いた評価では，疲労き裂
発生との関係は認められない。一方，図12のCARTによる3
つの幾何学パラメータの組合せにより，疲労き裂発生をうま
く記述できる。関連づけられたパラメータは図中のx4, x2, x5

であり，それらはそれぞれ，隣接するポアペアの鋳肌までの
距離の平均，隣接するポアペアの直径の平均，隣接するポア
ペア間の距離を意味する。x4, x2, x5が図中の不等式をすべて
満たすとき，ミクロ組織と疲労き裂発生は，確率99.7%で相
関づけることができる。用いたダイカスト材は，水素濃度が
低い高品位なものであった。また，液相–固相間の大きな水
素溶解度差という物理的な原因に基づいて発生するポアは，
いかなる工夫をしても完全には取り除けない。しかし，ここ
で得られた知見を利用すれば，製造条件の調整などにより，
製品の疲労特性や信頼性を向上できるものと期待される。

4.　応用研究の現状と将来

概念的なR4MEに具体性を与えるため，実用材料の材料組
織最適化のデモンストレータ研究により，概念の核心を検討
している。また，各要素技術の問題点をフィードバックし，
要素技術を現実的な方向に誘導することも重要である。その
上で，R4MEの効果を目に見えやすい材料特性改善効果の形
で明示すれば，技術の普及へとつなげることができる。そこ
で，R4MEの要素技術の研究と平行し，水素ミクロポアの分
散状態の制御による強度の向上 48），多結晶組織の制御によ
る変形特性の改善 49），鋳巣からの疲労き裂発生 50）の3課題
のデモンストレータ研究を展開している。その一部の成果
は，この特集号の他の研究論文，解説論文に掲載されてい
る 48）～50）。
水素ミクロポアの分散状態制御では，図13に模式的に示

すように，慣用の分散粒子の制御は，真の最適組織とは逆方
向に位置するローカル・マキシマに過ぎないことが報告され
ている 51）。つまり，分散粒子の微細化を考えて高温で長時
間の熱処理を施すと，水素ポアが成長して逆に変形・破壊を
助長する。3D/4Dイメージングによる真の破壊機構の発見と
相まって，これまで意識されなかった別象限にある，より高
い力学特性を有する最適組織を見出し，これを産業的に利用
できることが期待される。

5.　お わ り に

近年，3D/4Dイメージング法の発展により，複雑かつ動的
な現象にダイナミックにアプローチできるようになってき
た。本報では，材料工学，X線光学，計算力学，情報工学の
知見を結集した新しい技術体系：リバース4D材料エンジニ
アリング（R4ME）を紹介した。現在の材料開発は，「材料

図8 従来の特性–性質の関係理解（上段），および粗視
化による網羅的な評価（下段）を表す模式図

図9 粗視化のマインドマップ
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設計→解析・評価→実材料創出」という時系列で進められて
いる。R4MEでは，これと逆方向のアプローチにより，迅速
かつ高精度に高性能材料を開発するパラダイムチェンジを期
待する。現実の材料のマルチスケール3D構造は，その複雑
さ故，現在の科学では理論的取扱いはおろか，そのパターン
化さえ困難である。R4MEでは，微視形態を忠実に取込む高
精度4Dイメージベースシミュレーションにより，仮想的に
ミクロ構造を最適化する。さらに，複雑な3D/4D微視形態を
従来の材料設計技術に反映できる程度に粗視化表現すること
で，ものづくりに展開可能な実用組織制御技術を確立する。

R4MEの各要素技術には，いくつか問題点もある。例え
ば，現実の不均一，不規則な3D/4D構造を厳密に反映させる
には，モデル規模が大きく計算量過多になると懸念される。
この根本的な解決は，ペタフロップスコンピューティングな

どの計算工学の発展を待たねばならない。現状では，階層化
を利用し関心領域を高精細で，そしてそれ以外を粗く解析し
たり，または高精細部だけを最適化の対象にすることが現実
的である。また，現在のR4MEは，大型放射光施設の威力を
享受した実験を基礎とし，特殊で汎用性がないように思われ
る。つまり，大型放射光施設は特殊であり，放射光施設では
なかなか実験課題が採択されず実験できない，産業技術の開
発がタイムリーに行えないなどの懸念である。しかし，ラボ
スケールのXMT装置は，近年高分解能化が進行している 52）。
したがって，現在の放射光実験の多くは，近い将来，一般の
研究室レベルでも実施でき，R4MEの各要素技術の汎用化が
進むものと期待される。
本報では，R4MEのアルミニウムへの応用例を紹介した。
二相組織，大量の脆性相をもつチタン合金や鉄鋼材料などの
材料では，変形・損傷破壊がアルミニウムより時として複雑
となる。R4MEの適用により，3D加工条件に合せた加工性
の向上や強度–延性バランスを向上させる効率的な材料組織
設計技術の創成など，特殊で高価なプロセスや素材に頼るこ
となく，大幅な特性向上を実現できる研究開発がそれら分野
でも期待できる。
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図 12 図 11のデータにCARTを用いた樹木モデルの 
解析を適用した結果を表す模式図

図13 リバース4D材料エンジニアリングに期待する，
真の最適組織の発見：水素ミクロポア制御の例

図10 ダイカスト用アルミニウム合金における疲労 
き裂発生とミクロポアの幾何学パラメータ 
（x1～x6）の関係の主成分分析

図11 ダイカスト用アルミニウム合金におけるミクロ
ポアの直径および表面からの距離と疲労き裂発
生の有無の関係
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