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１．研究計画の概要 
 高信頼性・低環境負荷の自動車・機械装置
の実現には、高機能かつ無リン・無硫黄の潤
滑添加剤・磨耗防止剤が重要であり、潤滑添
加剤・磨耗防止剤の機能の本質を解明するた
め、ナノ摩擦界面における被膜形成過程など
トライボケミカル反応の解析手法が求めら
れている。本研究では、研究代表者ら独自の
手法である超高速量子分子動力学法などを
ベースに、量子論に基づいたミクロからメソ、
マクロまでを含むマルチレベルトライボロ
ジーシミュレータの開発することで、世界初
の「マルチレベルトライボロジーシミュレー
タ」を開発し、新しい研究領域を切り開くこ
とを目的とする。 
 
２．研究の進捗状況 
(1) 超高速化量子分子動力学法トライボロジ
ーシミュレータの開発：研究代表者らが開発
した従来の第一原理的手法に比して 5000 倍
以上高速化されている超高速化量子分子動
力学法に、上方から系の一部を一定の圧力で
圧縮する機能、および摩擦・せん断方向に一
定の速度で系の一部をスライドさせる機能
を新たに実装し、トライボロジー分野に特化
した超高速量子分子動力学法計算を実現し
た。 
(2)メソスケールでトライボロジー現象を解
明可能な反応表現付トライボロジーシミュ
レータの開発：研究代表者らが開発したハイ
ブリッド量子分子動力学シミュレータにお
いて、最も計算時間のかかる反応過程の計算
を確率論的手法に置き換え、シミュレーショ
ンのさらなる高速化・大規模化によるメソ/
マクロ領域への展開を実現した。 
(3)時間発展加速化理論の開発：メソスケール

対応シミュレータでも困難な速度定数の遅
い化学反応を取り扱うため、遷移状態理論を
導入することで反応表現付きシミュレータ
の結果を実際の時間スケールに対応付ける
ことができる時間発展加速化理論を開発し
た。 
(4)粒子間相互作用ポテンシャル精密決定の
自動化プログラムの開発：研究代表者らが開
発した量子論から古典分子動力学法の原子
間相互作用を精密に決定する手法を、新たに
プログラムとして自動化することにより、従
来の第一原理的手法に比して最高 1000 万倍
の高速化と計算の安定化を実現した。 
(5)化学反応表現付連続体力学シミュレータ
の開発：マクロレベルの視点では、摩擦面以
外は一般に連続体近似が可能であることか
ら、有限要素法(FEM)による弾塑性体計算お
よび数値流体力学(CFD)による流体計算に、
超高速化量子分子動力学法を適用した界面
化学反応計算を導入することで、量子論に基
づいたマクロトライボロジーシミュレータ
を開発した。 
 
３．現在までの達成度 
 ①当初の計画以上に進展している 
（理由） 
 現在までに学術論文 51件、招待講演 14件、
学会発表 76 件という研究開始時点の予想を
大きく上回る成果が得られており、トヨタ自
動車やリヨン工科大学・Martin 教授らとの
共同研究など国内外との連携も飛躍的に進
展している。 
 
４．今後の研究の推進方策 
 実在系の計算対象として、フリクション低
減用添加剤であるジアルキルジチオカルバ
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ミン酸モリブデン（Mo-DTC）に代表される
様々な潤滑油添加剤のトライボケミカル反
応をとりあげ、上記で開発されたシミュレー
タを適用し有効性を検証するとともに、さら
なる改良を行ってゆく。 
 
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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