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１．研究計画の概要 
非平衡ソフトマター系の代表的な例のひと
つが高分子多相系である。この系の特徴は、
相分離や動的の不安定性によって誘発され
る空間的な不均一構造を持つことにある。高
分子多相系のマクロな流動特性を決める要
因は、ミクロスケールの鎖の動力学（鎖の伸
縮や絡み合い、鎖のネットワークなど）だけ
ではなく、相分離の界面や分散粒子の表面な
どのメソスケールの構造と運動も重要な要
因である。このように、高分子系においては
多数の階層にまたがる現象が複雑に絡まり
合っており、その現象を理解するためには、
多階層のモデル化とそれらの融合が必要で
ある。本研究計画においては、高分子のメソ
スケールの不均一構造を鎖の構造のレベル
から導き出すことのできる理論体系として
密度汎関数理論（自己無撞着場（SCF）理論
および Ginzburg-Landau（GL） 理論）を
中心に据え、鎖のミクロな動力学の分子モデ
ルや液晶性高分子のモデルなどと組み合わ
せることで、高分子系のマクロな流動特性や
相分離構造のダイナミクスを予想するスキ
ームを完成させることを目的として研究を
行っている。 
 
２．研究の進捗状況 
平成 20 年度までの研究で、動的 SCF 理論に
よるブロック共重合体のミクロ相分離構造
の外力による構造相転移現象や拘束された
空間（超薄膜など）におけるミクロ相分離の
動力学、重合反応を伴う高分子系のミクロ相
分離現象の GL 理論、粘弾性流体のシアバン
ド構造の流体力学理論、ゲルネットワークの

非マルコフ的運動方程式を用いたモデル化、
散逸粒子動力学（DPD）法を用いた紐状ミセ
ルの粘弾性特性、膜の相分離と形態変化など
の種々の現象を理論的に解明してきた。特に、
ブロック共重合体のミクロ相分離の動力学
に関しては、動的 SCF 理論を用いた系統的
なシミュレーションにより、３次元バルク状
態における外力（流動場や電場）による構造
変化の動力学や、薄膜中での構造変化の動力
学を解明し、シミュレーション結果を散乱実
験データと比較することで、従来確認されて
いなかった未知の中間構造の同定に成功し
た。 
 また、マルチスケールの方法論の重要な例
として、動的 SCF 理論と流体力学方程式の
結合、動的 SCF 理論と GL 理論の結合によ
る定量的かつ高速な計算スキームの開発、
SCF 理論と粒子モデルの結合による SCF 理
論へのミクロな分子構造の導入など種々の
新しいモデル化と計算スキームの開発を行
ってきた。 
 これらの研究成果は、当初予定されていた
ものよりも大きな広がりを持ったもので、非
平衡ソフトマター分野に幅広く適用可能な
方法論と概念が明らかにされつつあるとい
える。 
 
３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している。 
動的自己無撞着場理論を中心として、高分子
濃厚系の種々の粗視化モデルを融合したモ
デルの構築や、高分子粘弾性への応用が予定
通り進展している。 
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４．今後の研究の推進方策 
平成 21 年度以降は、これまでに開発されて
きた理論とシミュレーション手法をさらに
発展させ、以下の具体的問題に対して理論解
析とシミュレーションを実行する。いずれの
テーマも基本的には SCF 理論あるいは GL 理
論を応用したものである。 
 
平成 21 年度 
・ 動的自己無撞着場（SCF）理論の応用とし

て、ブロック共重合体のスフェア相に電
場あるいは流動場のような外場を印加し
た場合のシリンダ相への構造相転移を調
べる。 

・ 粘弾性の理論と動的 SCF 理論を結合した
新しい理論的な枠組みを提案する。 

・ SCF 理論と粒子モデルの結合によるモデ
ル化をブロック共重合体に適用し、提案
手法の正当性をチェックと計算精度や計
算速度の評価を行う。 

・ 界面活性剤膜と高分子の複合系における
膜の形態形成を膜の曲げ弾性モデルを用
いて解析する。 

 
平成 22 年度 
 平成 21 年度実施の各テーマに関して大規
模なシミュレーションを行い、定量的なデー
タを取得し、論文出版および国際会議で発表
する。個々の技法を接続する一般的な方法を
考察視、非平衡ソフトマター物理に対してで
きる限り広い概念のモデルとシミュレーシ
ョン手法を提案する。 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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