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研究成果の概要（和文）：高分子液体の熱潤滑に対する新しいマルチスケールシミュレーション，Synchronized Molec
ular-Dynamics（SMD）法を開発した．SMD法では，巨視的な熱・運動量の輸送方程式を満足するように同期された複数
の分子動力学（ＭＤ）セルが，複雑流体の局所的な流体要素における発熱，応力，内部構造を計算する．ＭＤ法では扱
うことが困難な巨視的なスケールでの複雑流体の挙動を任意の分子モデルに基づき計算することができる点が大きな特
徴である．この方法を用いて，巨視的なスケールでの高分子液体の熱潤滑を解析し，流動と発熱の競合によって高分子
の構造変化に新しい転移現象が起こることを明らかにした．

研究成果の概要（英文）：The synchronized molecular dynamics simulation via macroscopic heat and momentum 
transfer is developed for the thermal lubrication problems. This method is applied to the lubrication of 
a polymeric liquid between fast moving parallel plates. The rheological properties and conformation of 
polymer chains coupled with the local viscous heating are investigated with a non-dimensional parameter, 
i.e., the Nahme-Griffith number, which is defined by the ratio of the viscous heating to the thermal 
conduction at the characteristic temperature required to sufficiently change the viscosity. The results 
also clarify a new transitional phenomenon in the conformational dynamics of polymer chains due to the 
competition of the flow and thermal agitation.

研究分野： 計算科学，流体力学
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１．研究開始当初の背景 
コロイド，高分子，液晶などの複雑液体は

食品，化粧品，プラスチック，ゴムなど我々の

身のまわりの製品や最先端の機能性材料，生

体材料など様々な工業製品に広く利用されて

いる．複雑液体の挙動を計算機シミュレーシ

ョンによって精確に予測することは工学的に

重要な課題であり，この課題に取組む研究は

国内・国外で盛んに行われている． 
	 複雑液体では液体を構成する分子の内部自
由度の運動と液体の巨視的な流動やエネルギ
ー輸送が互いに強く影響しあうことで複雑な
移動現象を示す．このため連続体近似に基づ
く計算流体力学（CFD）ではその振舞いを精
確に予測することはできない．一方，物質を
構成する分子をモデル化し，すべての分子の
運動を追跡する分子動力学法（MD）では原理
的には複雑な物質に対しても適応可能である．
しかし，実際の工学分野で重要となるマクロ
スケールのシステムをまるごとMD法によっ
てシミュレーションするには数兆個以上の粒
子を相互作用させながら各粒子の運動を追跡
する必要があり，世界最速の計算機を利用し
たとしても現実的には困難である．この問題
を解決するための一つの方法として，MD と
CFD のような異なるスケールでの物理現象
を対象とするシミュレーション法を互いに接
続するマルチスケールシミュレーション法の
開発が，研究開始当初から現在に至るまで国
際的に活発に行われている． 
	 研究開始当初には，我々の先駆的な基礎研
究の成果も含め，この分野の幾つかの重要な
基礎研究の報告があがっていた．しかしなが
ら，マイクロスケールを超えるマクロなシス
テムにおいて重要となる，工学的に重要とな
る現象対象とした計算結果の報告は，研究当
初には殆ど報告されていない． 
 
２．研究の目的 
	 本研究では，我々が研究開発当初にすでに
成果を上げていた基礎研究の結果をさらに発
展させて，実際の工学分野において重要とな
る現象に対して，マルチスケールシミュレー
ションの有効性を実証することを目的とする．
具体的には，種々の機械システムにおいて必
要不可欠な要素技術である潤滑の問題を対象
とし，これまでのマルチスケールシミュレー
ション法を拡張し，具体的に熱潤滑の問題を
解析する．MD 法では全く太刀打ちできない
マイクロメートルを超えるマクロスケールで
発現する流動と発熱の現象を新しいマルチス
ケール法で詳細に解析することによって，こ
れまでの流体シミュレーションや分子シミュ
レーションでは調べることの出来ない，マク
ロスケールでの熱流動現象に対して分子レベ
ルでのダイナミクスを明らかにする．具体的
な応用問題の解析を通して，マルチスケール
法の有効性を実証することを研究目的とする． 
  
３．研究の方法 

	 マクロスケールでの熱潤滑の問題を解析す
るために，研究開発当初までに我々独自で開
発したマルチスケールシミュレーション法を
拡張する．具体的には，これまで等温の流動
にしか適応できなかった方法を，流動による
粘性発熱を再現できるように拡張する．	
	 内部構造を有する複雑流体に対しては，流
動と発熱を精確に記述することのできるモデ
ル構成方程式を造ることは難しい．一方，分
子シミュレーションでは，この複雑な現象を
多数の分子の運動の結果として，自発的に再
現することが可能である．この利点を活かし
て，我々の方法では，流体要素の流動，発熱，
内部構造の変化のダイナミクスをＭＤ法で計
算する．これによって，本来，マクロなレベル
での記述が難しい現象を分子レベルで精確に
計算することを可能とする．一方で，複数の
流体要素を同時に計算する際には，各流体要
素間での運動量や熱の輸送を考慮しなければ
ならない．特に，実際の機械システムでは，材
料流体や機能流体の挙動は，システム全体で
のマクロな輸送現象と切り離して考えること
ができない．そこで，本研究では，多数のＭＤ
セルを用いてシステムの中の局所的な流体要
素における分子ダイナミクスをＭＤ法によっ
て精確に計算すると同時に，異なるＭＤセル
間において，マクロな熱と運動量の輸送方程
式を満たすことができる方法を開発する．	
	 手法の開発と並行して，具体的な応用の準
備も進める．ここでは，工学的に一般な潤滑
油を想定し，短い鎖で構成された油の分子モ
デルを用いる．（分子量は大きくは無いが，以
下では，単純液体と区別するために，この分
子モデルで構成される液体を高分子液体と呼
ぶ．）また，本解析において焦点とする熱と流
動と高分子構造のダイナミクスによる現象を
明確に再現するために，あえて分子の化学的
詳細を省いたシンプルな高分子モデルを採用
する．	
	
４．研究成果	
	 本研究では，Synchronized	 Molecular-
Dynamics	 (SMD)法を新たに開発した．SMD 法
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図 1 Synchronized Molecular-Dynamics 法

の概略図	



 

 

では，多数のＭＤセルを用いて流体システム
における複数の局所的な流体要素における分
子のダイナミクスを計算する．同時に，各Ｍ
Ｄセルは，システム全体での熱と運動量の局
所的な輸送が満たされるように時々，同期さ
せる．これによって，本来扱いの困難な，流動
と発熱と内部構造の変化の相互作用を任意の
分子モデルを用いて，巨視的なスケールに及
ぶ現象を解析することができるようになる．
図 1にその概略を示す．この画期的な方法は，
高いインパクトファクターを示す雑誌にも掲
載され，その成果が高く評価されている．〔雑
誌論文④〕	
	 SMD 法を用いて，高分子液体の熱潤滑の問
題の解析を行った．マイクロスケールを超え
る巨視的なシステムで重要となる粘性発熱に
ついて詳細に調べ，これまで明らかにされて
いなかった流動と発熱の競合関係によって生
じる新しいタイプの内部構造変化の転移的な
現象があることが分かった．具体的には，図 2
に示すように，発熱が顕著となる高速流動に
至るまでの比較的低速な流動領域では，高分
子鎖の内部構造は流動によって支配的に決定
されるが，さらに流動を強めて，発熱が顕著
となる高速流動領域では，高分子の内部構造
はもはや流動には殆ど支配されず，逆に発熱
による温度上昇によって高分子の熱運動が活
性化され，流動による配向した構造から一様
なランダムな構造が回復されることが明らか
にされた．流動を強めることで，逆に流動に
よって束縛されている内部構造の配向が崩れ
るという結果は，一般的な予想を裏切る面白
い現象であり，巨視的な現象を分子レベルで
精確に解析することによって初めて明らかに
される現象である．これまでに知られていな
かった物理現象をマルチスケール法によって
初めて明らかにすることが出来たという点で，
世界にも先駆的な研究として高く評価されて
いる．		
	

	 本研究では，工学分野において実際に重要
となるマイクロスケールでの現象に SMD 法を
適用することで，その有効性を実証すること
ができた．解析した熱潤滑の問題は，機械シ
ステムにおいて最も重要な要素技術の一つで
あり，本研究の成果はマルチスケール法の実
際の工学分野への展開に貢献するものである．

また，マルチスケール法が工学分野への応用
のみならず，新たな物理現象の発見と解明に
も重要となる可能性があることを示唆するも
のであり，社会的にも学術的にも波及効果を
期待することができる．		
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