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研究成果の概要（和文）：微視スケール（分子動力学）と巨視スケール（マクロ粒子法（SPH

や PM など））の双方の概念を含む「ユニバーサルな粒子法」を固体力学問題の計算シミュレ

ーション手法として開発・適用する研究・開発を行った。既存の分子動力学法およびマクロ粒

子法による固体材料解析を様々に行い、両手法の親和性や適応状況を確かめるとともに、それ

らをハイブリット化もしくは階層的に連結する新手法の提案と構築が行われた。 

 
研究成果の概要（英文）：A novel simulation technology called as “universal particle method” 

has been developed and been applied to computer simulation of solid mechanics problems. 

The method includes both micro-scale (molecular dynamics) and macro-scale (macroscopic 

particle method: SPH, PM) approaches. Both molecular dynamics and macroscopic particle 

method were applied to lots of problems respectively, to check their availability and limits. 

At the same time, nice affinity between these two similar but different approaches was 

recognized. Then, a point of departure for a new simulation methodology has been 

successfully established based on linking theory including hybrid and hierarchical 

approach. 
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１．研究開始当初の背景 

機械構造物がより小さくなるに従い、材料
要素ではナノ領域の挙動が注目されている。
例えば、電子情報機器での微細配線は数十ナ
ノメートルになり、カーボンフラーレン・ナ

ノチューブに代表されるナノサイズ物質が
工業製品に使われつつある。実験技術におい
ては原子間力顕微鏡や高解像度電子顕微鏡
などで原子レベル観察および力学的試験が
実施可能となり、計算力学シミュレーション
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による結果の検証や予測の重要性が高まっ
ている。検証するサイズが原子レベルまで小
さくなることによって、従来からの設計基準
である材料力学や材料強度学の基本学理に
加えて、ナノ領域で取得される新知見を組み
込んでいくことが今後の設計生産活動に必
須となる。そのような微視的な立場から理論
的解析を行なうのが、分子動力学法による材
料解析である。分子動力学法ではニュートン
の力学法則のみを原理とし、考慮する系内の
粒子（すなわち原子）の運動軌跡を数値的に
得て、系全体の性質を予測することができ、
有用である。 

一方、巨視的な解析では、有限要素法のよ
うな数理解析手法が確立しており、精度も良
い。しかし、計算メッシュを用いる方法に限
界がある。材料の大変形、物質の分裂、破壊、
接触問題に対して、理論的にも技術的にも複
雑な対処が必要で、近年ではそれらを自然に
取り入れるメッシュレス手法が注目される。
平滑化流体力学 (SPH)、散逸粒子動力学
(DPD)などがある。これらは評価点となる離
散点を配置し、基礎式を解く方法であり、各
点に粒子を置いて解く印象を与えることか
ら粒子法と呼ばれる。しかし、通常基礎式は
連続体力学に基づいており、巨視的な解析の
範疇にとどまる。粒子法では有限要素法に遜
色の無い精度が得られ、その利点を生かして
固体材料の解析への適用が期待される。原子
レベルの手法である分子動力学と巨視的な
粒子法（以下、単に粒子法と呼ぶ）は計算法
として似通った点が多い。仮にこれら二つの
手法を含んだユニバーサルな手法を得た場
合には、親和性は良好と予想する。以前から、
有限要素と分子動力学の結合、連続体理論に
基づく分子動力学の拡張（擬連続体や VAC

など）が試みられているが、根本的に離散と
連続という相反した性質を扱うこれまでの
手法では十分な親和性が得られていない。例
えば、分子動力学法で相変態を扱うとき、境
界条件のわずかな変化が原子レベルの結晶
変態をもたらし得る。本研究を発展させるこ
とで、巨視レベルと微視レベルが関連する問
題を精度良く取り扱うことができると予想
される。 

 

２．研究の目的 

本研究では微視的解析のための分子動力
学法と巨視的解析のための粒子法を隔たり
無く結合させ、「ユニバーサルな粒子法」と
いう解析スケールを問わない計算力学シミ
ュレーションを新しく構築することを目的
とする。同時に、従来の分子動力学解析およ
びマクロ粒子法解析の問題点を改善し、高精
度化する試みも行なう。 

 

３．研究の方法 

本研究のアイデアとしては、分子動力学法
での運動方程式と境界条件を粒子法の微視
バージョンとして定式化し直し、逆に粒子法
の原子レベル解析への適用を行い、それらを
組合わせる。本研究で対象とする固体力学現
象として、原子レベルの相変態が材料機能や
機械的特性の発現に大きく影響しうる問題、
例えば、形状記憶合金における相変態、結晶
粒界解析、原子クラスター構造・ナノ構造に
対する機能・強度への適用がある。本研究に
よって、それらの各現象の解明がなされ、よ
り高性能な形状記憶材料および超弾性材料
の開発指針が得られる。以下の項目について、
研究を進める。  

① マクロ粒子法の微視レベル解析への適
用 

② 粗視化による分子動力学解析のスケー
ルアップ 

③ 普遍的（ユニバーサルな）手法による新
しいアプローチの開拓 

 
４．研究成果 
(1) 粒子法による微視的解析およびマルチス
ケール解析への発展 [平成21年度-1] 
マ ク ロ 粒 子 法 で あ る SPH(Smoothed 

Particle Hydrodynamics)、DPD(Dissipative 
Particle Dynamics)とミクロ粒子法である分
子動力学(MD)法を用いて、回転による加工物
体の解析、生体内ベシクル（小胞体）構造の
安定性、金原子のナノクラスター構造の超弾
性機能、NiAl合金／NiTi形状記憶合金の相変
態および非晶質化などの、固体物質を対象と
した様々な解析を行った。その結果、シミュ
レーション手法による力学的性質の評価およ
び固体物質に内在する各スケールでのメカニ
ズムの発掘が可能であることが示された。 
 

(2)分子動力学のスケールアップ手法の理論
的構築[平成21年度-2] 
MD法とSPH法を取り上げ、これらをコンカレ

ントに無理なく結合して解析する手法の構築
に着手した。特徴的なサイズスケールに応じ
て空間的に分割されたサブシステムを、全シ
ステムのラグランジアンとして総合し、基礎
方程式を導出する方法を検討した。その結果
、粒子間力の橋渡しの方法によって、理論的
にMD-SPH間のハイブリット解析が可能である
ことが確認された。応用例として、延性金属
材料のナノインデンテーションによる塑性変
形進展の問題に適用して検討した。 
 

(3)粒子法の微視的解析およびマルチスケー
ル解析への適用（開発）[平成22年度-1] 
H21年度に引き続き、マクロ粒子法である

SPH、DPDとMD法を用いて、回転による加工物
体の解析、塑性加工時の応力ひずみ解析、巨
大ひずみ加工における結晶粒界の特性評価、



 

 

超弾性材料の応力誘起非晶質化などの、解析
を行った。その結果、とくにミクロ的手法を
用いての原子レベル解析の高精度化の見通し
を得るに至った。しかしながら、各解析での
限界が垣間見られた。ミクロ的視点とマクロ
的視点の双方を兼ね備えるハイブリット手法
の開発へすすむべきことが再確認された。 

 
(4) PM法による分子動力学法のスケールアッ
プ手法の理論的構築 [平成22年度-2] 

 マルチスケール的視点を組み込んだパー
ティクルモデリング(PM)法の開発と応用がス
タートした。MD法との連結を意識した基礎方
程式の定式化と簡単な固体力学問題への適用
可能性を確認した。 

 
(5) 本研究のまとめと今後への展開の礎の構
築 [平成23年度]  

研究期間最終年度である平成23年度は、粒
子法のユニバーサル化およびマルチスケール
解析への適用について研究した。ミクロ情報
に基づいてマクロ粒子法の計算を行うマルチ
スケール的なパーティクルモデリング（PM）
法を構築した。ミクロ情報として、原子間相
互作用を表現する原子間ポテンシャルが既に
あるので、この原子論的なエネルギーと密度
や構造を基にして、実材料のモデリングに要
するより大きなマクロ粒子系を設定し、粒子
間相互作用等を構築する方法を開発した。そ
の結果、小変形に対応する弾性的挙動につい
ては弾性係数の実験値などの実測値と非常に
合致する結果を得た。大変形時に発生する塑
性変形についても、2粒子間相互作用関数を工
夫することで、別に実験で得られた純アルミ
ニウムの実測値の再現を試みた。ただ現状で
は、経験的なパラメータフィッティングの処
理が主体になっている状況である。完全な形
で、ミクロ範囲のシミュレーションである
MD法の結果から、塑性変形のための計算パ
ラメータを抽出する工夫が、今後必要である
。一方、このPM法の多種多様な負荷状態への
応用可能性を見るため、はり構造の曲げ変形
に適用することにも成功した。その一方で、
MD法における塑性変形の素過程に関する挙
動を見る目的で、以下のような原子レベルの
材料挙動を深く理解した。巨大ひずみ下の多
結晶体の結晶粒界挙動、金属へのナノインプ
リントによる転写機構、量子ドット構造にお
ける原子応力・ひずみ解析、銅合金の原子レ
ベル摺動機構などのテーマを遂行した。以上
より、今回開発したPM法と既存手法のSPH

法やFEMとの比較などを行う準備が整った。 
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