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研究の概要 これまで別々に進められてきた実験的手法と理論的・計算化学的な手法を融合 
した実験融合マルチレベル計算化学手法を、これも世界に先駆けて、トライボロジー分野にお 

いて実現し、次世代自動車、医療機器など社会の期待が大きい技術に応用、その有効性を実証 

する。さらに、実験・計測そのものをマルチレベルでリアルにシミュレーションするシームレ 

スシミュレータの開発と合わせて、トライボロジーに係る研究開発手法を飛躍的に革新する。 

研 究 分 野：機械工学 

キ ー ワ ー ド：マルチレベル、量子分子動力学、トライボケミカル、シミュレータ、摩擦 

１．研究開始当初の背景 
量子論のような原子・分子レベルの理論を

基礎に自動車用エンジンのような実用部

品・機器を解析することは永年の理論研究者

の夢であった。この目標実現に向けて、これ

まで培ってきたマルチレベルトライボロジ

ーシミュレータに加え、最近はトライボロジ

ー分野の機器分析、計測試験方法が飛躍的に

進歩しているので、両方法の融合が期待され

ている。 
２．研究の目的 
本研究では、マルチレベルシミュレーション

とトライボロジー分析、トライボロジー計測、

トライボ部品シミュレーションとの融合し

た実験融合マルチレベルトライボシミュレ

ータ（参考図１）を世界に先駆けて開発する。

実験研究者との連携を推進するシ－ムレス

可視化・シミュレーション手法とともに、ト

ライボロジーに係る研究開発手法を飛躍的

に革新する。 

３．研究の方法 

 既開発の量子・原子・メソ・マクロレベル

のソフトウエアを活用して、参考図２にある

ようなトライボロジー試験機そのものをシ

ミュレーションするソフトウエアを含め、

様々な新しいソフトウエアを開発する。 

 
 
 
 
 
 
 
 

参考図２ 往復摺動試験シミュレータ 
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４．これまでの成果 
実験的な構造解析で使用される様々な分

析シミュレーションに既存の第一原理分子

動力学法に比べて１０００万倍の高速化を

実現した超高速化量子分子動力学法に基づ

くマルチスケール・マルチフィジックス手法

によるモデリングを併用することにより実

構造・本物構造のモデリング手法を実現した。

参考図３は、メソ・マクロテクスチャー構造

をもつトライボ界面への応用例である。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

さらに、実構造・本物構造モデルからのトラ

イボロジー物性の理論予測手法の開発、原子

レベルからの積上げによるトライボ計測・ト

ライボ試験結果予測手法の開発、原子レベル

からの積上げによるトライボ部品・トライボ

機器摩擦・摩耗挙動予測手法の開発を進めた。 

参考図４は自動車用クラッチ部品として重

要なシンクロナイザーへの応用例である。原

子レベルから部品レベルと大きさの異なる

シミュレーションが実現したことになる。さ

らに、原子レベルから部品レベルをシームレ

スに繋ぐ可視化ソフト、シミュレーション手

法も開発して、国内外の実験研究者、企業と

の共同研究を推進している。 

５．今後の計画 

 国際的にも突出した研究となっているの

で、人工知能の活用など更にインパクトの大

きな研究に発展させる計画である。 
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参考図 3 トライボ界面メソ・マクロテクス

チャー構造 

参考図 4 シンクロナイザーシミュレータ 
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