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FAQサイト案内

お客様広場よりFAQをクリック

https://secure.okbiz.okwave.jp/ctc-tg/category?site_domain=thermo-calc
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浸炭事例紹介1

4実験値：A. EngstrÃ¶m, L. HÃ¶glund and J. Ã…gren: Metall.Trans.A v. 25A (1994), pp. 1127-1134.

DICTRA例題:exad1a
Time=3600000

M3C2  M7C3

Ni-25%Cr



浸炭事例紹介2
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窒化ポテンシャルKn vs 炭素ポテンシャルKcb

参考文献：鉄の窒化と軟窒化：ディーター・リートケ著 ; 石田憲孝訳 アグネ技術センター, 2011.8
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純鉄におけるレーラー図の計算
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2. 純鉄におけるレーラー図の計算

熱力学データベース TCFE11

温度 800 K

圧力 1e5 Pa

トータルサイズ 1 mol

元素 Fe, N, H

温度範囲 500 K～1000 K

窒素の質量分率 0～0.1

計算設定 計算結果

7※平岡泰, 渡邊陽一, 梅澤修: 低合金鋼のガス窒化により形成する化合物層中のγ′相およびε相の相安定性に及ぼす炭素量の影響, 54, 6, p.313 - p.318, (2014)

※

Kn=acr(H3N1,gas)/acr(H2,gas)**(1.5)

窒化ポテンシャルKn:
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Scheil凝固計算 with TC-Python
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はじめに

プログラミング言語の一種

• 文法がわかりやすく習得が容易

• ライブラリが豊富

• データサイエンスを始めとした様々な分野で普及
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Python…

TC-Python…

ユーザが作成したプログラム中でThermo-Calc の各種計算を

呼び出すためのライブラリ

➢大量の条件での計算や機械学習との連携が可能



資料
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• モジュールやクラス、メソッドを把握した上でスクリプトを書く必要がある

• TC-Python API Referenceから確認が可能

• 日本語版はお客様広場のダウンロードより

https://www2.thermocalc.com/downloads/support/python/python/index.html

https://www2.thermocalc.com/downloads/support/python/python/api_reference.html
https://www.engineering-eye.com/THERMOCALC/customer/download/pdf/Thermo-Calc2021b_TC-Python_Manual.pdf
https://www2.thermocalc.com/downloads/support/python/python/index.html


TC-Pythonを使用したコーディングの流れ
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ライブラリ 系の定義 計算 活用

Thermo-Calc
・TC-Python

プロット
・Matplotlib

数値計算
・Scipy
・Numpy

機械学習
・Scikit-learn
・Pytorch

など

データベース

元素の選択

相の設定

化学種の設定

GESバージョン

など

一点平衡計算

一軸計算

状態図計算

バッチ平衡計算

Scheilモジュール

プロパティモデル

DICTRA

TC-PRISMA

グラフ

テーブル
・CSV
・Excel

機械学習
・ベイズ最適化
・逆解析

など



Scheilモジュールによる凝固シミュレーション

- Scheilモジュールでは、降温に伴い

液相から出現する固相を計算

- Scheilモジュールにおける計算条件

・液相内の拡散は無限に速い

・固相内の拡散は無い

・液相から出現する固相は平衡

であることを仮定して、凝固過程を近似的に計算

- 組織形成過程（順序）や相変態温度を

評価することが可能

- 高速拡散元素、逆拡散、急速凝固を考慮するオ

プション機能
H.-L. Chen, “Thermodynamic modeling of metastable precipitate 

phases in Al-Cu, Al-Fe, Al-Mg-Si, and Al-Mg-Zn based alloys” 

(Stockholm, Sweden, 2014), unpublished work. 

A206合金(Al-4.58Cu-0.28Mg-0.51Fe-

0.07Si-0.003Mn wt%) のScheil計算

L→(Al)

L→(Al)+Al6Mn

L+Al6Mn→(Al)+Al7Cu2Fe

L+ Al7Cu2Fe →(Al)+Al2Cu

L→(Al)+Al2Cu+Mg2Si
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Scheilモデルによる凝固計算



Scheilモジュールの計算アルゴリズム
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・「温度を下げる→液相の平衡計算→出現した固相を取り除く」を全てが固相になるまで繰り返す。

・各相の構成、各固相の成分や体積はその温度における平衡計算の結果を示す。

液相 固相1

液相 固相1 固相2

液相 固相1 固相2 固相3

平衡計算温度

T0

Tn

・
・
・

固相を液相から取り除く

液相凝固完了時 固相1 固相2 固相3 固相4



Scheilモジュールの出力
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液相 固相1

液相 固相1 固相2

液相 固相1 固相2 固相3

液相 固相1 固相2 固相3 固相4Tn

T0
Thermo-Calc 出力変数の
・NS(phase), BS(phase)：全体に対する指定し

た相の相分率

例, 凝固過程の温度Tnにおいて、
NS(固相1)を出力した場合、系全体に対し
Tnまでに生成した固相1の割合が出力

・X(ph, el), VM(ph, el)：ある温度で生じた相の
成分・体積

例, 凝固過程の温度Tnにおいて、
X(固相3, *)を出力した場合、Tnにおける
平衡計算で晶出した固相3の元素構成が出力

Thermo-Calcの出力変数のみでは、ある温度における平衡計算の結果は示せるが、

凝固終了時の凝固組織（各相の元素構成や体積など）の結果は示せない

→TC-Pythonで数値処理の必要あり



凝固完了時における固相1の体積分率

① T(i-1)->Ti間(i=0,1,…)の固相1における相分率の増加分を求める。

② 固相1の体積の増加量を求める。

③ 凝固完了時温度における体積を求める。

④ 固相1の体積を全相の体積の合計値で割る。

NS(固相1)_Ti固相1の増加分 =

固相1の体積増加量：

VM(固相1)固相1の増加分 ×

－ NS(固相1)_T(i-1)

固相1の体積増加量の総和をとる
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T_(i-1)

T_i

固相1増加分



① T(i-1)->Ti間の固相𝑺𝒋における相分率の増加分を求める。

固相𝑆𝑗の増加分 = 𝑁𝑆𝑖(𝑆𝑗) − 𝑁𝑆𝑖−1(𝑆𝑗)…A

② 固相𝑺𝒋の体積の増加量を求める。

固相𝑆𝑗の体積の増加量 = {𝑁𝑆𝑖(𝑆𝑗) − 𝑁𝑆𝑖−1(𝑆𝑗)} × VM(𝑆𝑗)…B

③ 凝固完了時温度(=𝑻𝒏)における体積を求める。

固相𝑆𝑗の体積の合計𝑉𝑛(𝑆𝑗) = 𝑉𝑛−1(𝑆𝑗) + {𝑁𝑆𝑛(𝑆𝑗) − 𝑁𝑆𝑛−1(𝑆𝑗)} × VM(𝑆𝑗)

④ 固相𝑺𝒋の体積を全相の体積の合計値で割る。

𝑉𝑃𝑉𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙(𝑆𝑗) =
𝑉𝑛(𝑆𝑗)

σ𝑗=1
𝑚 𝑉𝑛(𝑆𝑗)

凝固完了時における体積分率の式

温度𝑇𝑖−1(i=1,2,…,n)から温度𝑇𝑖へ冷却したとき、

j(=1,2,…,m)番目の固相𝑆𝑗の体積分率𝑽𝑷𝑽𝒕𝒐𝒕𝒂𝒍(𝑺𝒋)を求める。

※ 𝑇0=凝固開始温度, 𝑁𝑆0(𝑆𝑗) = 0, 𝑉0(𝑆𝑗) = 0

A

B
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T_(i-1)

T_i

固相1増加分

凝固完了時の固相1における元素1の割合

① T(i-1)->Ti間(i=0,1…)の固相1における相分率および元素1の増加分を求める。

② 全体における元素1の増加量を求める。

③ 凝固完了時温度における、固相1中の
元素1の量および固相1の量を求める。

④ 固相1中の元素1の量を固相1の量で割る。

NS(固相1)_Ti固相1の増加分 =

元素1の増加分固相1の増加分 ×

－ NS(固相1)_T(i-1)

X(固相1, 元素1)_Ti

全体における元素1の増加量：

－ X(固相1, 元素1)_T(i-1)元素1の増加分 =
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凝固完了時における相の成分の式

温度𝑇𝑖−1(i=1,2,…,n)から温度𝑇𝑖へ冷却したとき、

j(=1,2,…,m)番目の固相𝑆𝑗のk(=1,2,…,l)番目の元素濃度𝑿𝒕𝒐𝒕𝒂𝒍(𝑺𝒋, 𝒌)を求める。

※ 𝑇0=凝固開始温度, 𝑁𝑆0(𝑆𝑗) = 0, 𝑁0(𝑆𝑗 , 𝑘) = 0

① T(i-1)->Ti間の固相1における相分率および元素1の増加分を求める。

固相𝑆𝑗の増加分 = 𝑁𝑆𝑖(𝑆𝑗) − 𝑁𝑆𝑖−1(𝑆𝑗)…A

② 全体における元素kの増加量を求める。

元素kの増加分 = {𝑁𝑆𝑖(𝑆𝑗) − 𝑁𝑆𝑖−1(𝑆𝑗)} × 𝑋𝑖(𝑆𝑗 , 𝑘)…B

③ 凝固完了時温度(=𝑻𝒏)における、固相𝑺𝒋中の元素kの量および固相𝑺𝒋の量を求める。

元素kの合計𝑁𝑛(𝑆𝑗 , 𝑘) = 𝑁𝑛−1(𝑆𝑗 , 𝑘) + {𝑁𝑆𝑛(𝑆𝑗) − 𝑁𝑆𝑛−1(𝑆𝑗)} × 𝑋𝑛(𝑆𝑗 , 𝑘)

固相𝑆𝑗の合計𝑁𝑆𝑛(𝑆𝑗) = 𝑁𝑆𝑛−1(𝑆𝑗) + {𝑁𝑆𝑖(𝑆𝑗) − 𝑁𝑆𝑖−1 (𝑆𝑗)}

④ 固相𝑺𝒋中の元素kの量を固相𝑺𝒋の量で割る。

𝑋𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙(𝑆𝑗, 𝑘) = 
𝑁𝑛(𝑆𝑗, 𝑘)

𝑁𝑆𝑛(𝑆𝑗)

A

B
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Scheilモデルによる凝固計算

各相の体積分率
FCC_A1相における

元素固溶量の増加量
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最後に

FAQサイト
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