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研究成果の概要（和文）：高分子流体の示す非線形流動挙動はミクロスケールの分子運動がマクロスケールの流
動挙動に影響を及ぼすためミクロスケールとマクロスケールのダイナミクスを連成して解くマルチスケールシミ
ュレーション手法の開発が重要である。本研究では非定常状態を取り扱うためミクロスケールの揺らぎを抑える
ための統計処理の方法のうち、アンサンブル平均と移動時間平均の方法についての考察を行った。またミクロス
ケールのシミュレーションを分子動力学シミュレーションに置き換える場合に必要な分子動力学シミュレーショ
ンの境界条件の取り扱いについての考察を行った。

研究成果の概要（英文）：In the nonlinear flow behavior exhibited by polymer fluids, it is important 
to develop a multi - scale simulation method to solve by combining microscale and macroscale 
dynamics because microscale molecular motion affects macroscale flow behavior. In this study, we 
deal with the nonsteady state and consider the method of statistical processing to suppress the 
microscale fluctuation on the ensemble average and the moving time average method. We also 
considered the handling of the boundary condition of molecular dynamics simulation which is 
necessary when microscale simulation is replaced with molecular dynamics simulation.

研究分野：統計物理
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１．研究開始当初の背景 
 高分子溶融体の流動はミクロスケールの
高分子が非常に遅い緩和を示すためにマク
ロスケールの流動挙動に影響を及ぼす。高分
子溶融体の流動挙動を理解するためにはミ
クロスケールの高分子ダイナミクスとマク
ロスケールの流動を一つの枠組みで取り扱
う必要があるが、その二つのスケール間の時
間・空間スケールに大きなギャップがあるた
めにシミュレーションにおいては個別の問
題として取り扱うことが多かった。ミクロス
ケールの分子シミュレーションとマクロス
ケールの分子シミュレーションを連成する
マルチスケールシミュレーション法はこの
スケールギャップを大規模な並列計算によ
り解決しようとする方法で、研究開始時まで
に、円柱周りの流動に応用した解析により高
分子の伸びや配向、絡み合い数の空間分布が
上流側と下流側で非対称になることがわか
っていた。しかしながらこの解析は定常流動
挙動について行われており、非定常流動に関
しては行われていなかった。非定常流動を解
析するためにはミクロスケールシミュレー
ションの統計精度を向上させる必要がある。
またここで扱われていたミクロスケールシ
ミュレーションはレプテーション理論に基
づいた平均場的手法を用いているため、一般
の高分子への応用が難しい。そこでミクロシ
ミュレーションを分子動力学シミュレーシ
ョンへ置き換えたいが、そもそも分子動力学
シミュレーションの非平衡シミュレーショ
ン手法が未成熟なため一般の変形を取り扱
えない課題があった。 
 
２．研究の目的 
 高分子流体のマルチスケールシミュレー
ション手法を非定常流動、伸長変形流動、熱
伝導流動などの複雑な流動挙動に適用する
ために未だ解決されていない基礎的な問題
点を克服し、マルチスケールシミュレーショ
ン手法を実際の製品開発の現場で使えるア
プリケーションへ応用展開するための基盤
を築くことが本研究の目的である。 
 
３．研究の方法 
 主に計算機シミュレーションを行った。マ
クロスケールの流体シミュレーションとミ
クロスケールの分子シミュレーションを連
成させて解くマルチスケールシミュレーシ
ョンは、本来個別に取り扱うことを想定して
いる異なる手法を連成させるためにこれま
で想定されていない新たな課題が生じる。そ
れぞれの課題について、従来あるアプローチ
を応用、新しい方法を開発することで課題解
決に取り組んだ。 
 
４．研究成果 
  
(1) マルチスケールシミュレーションの大
規模並列化 

マルチスケールシミュレーションは各要素
にミクロスケールのシミュレーションをつ
なげて、各ミクロスケールシミュレーション
を並列に実行することで、高速に計算を行う
ことができる。しかしながら扱う系が大きく
なるとマクロスケールのシミュレーション
の並列化を行う必要があり、さらにマクロス
ケールシミュレーションとミクロスケール
シミュレーション間のデータ通信の工夫が
必要になる。その課題を解決した。（雑誌論
文①） 
 
(2)ミクロスケールシミュレーション手法の
統計精度向上のための考察 
ミクロスケールシミュレーションの統計
精度向上のため、粒子数を増やすアンサンブ
ル平均の方法と移動時間平均を用いる方法
を考察した。粒子数を増やすアンサンブル平
均の方法は並列数を増やすことで計算時間
を増やすことなく実施することができるた
め、将来超大規模な並列計算機を使用するこ
とができれば有効な方法である。移動時間平
均の方法は長時間平均を取る必要があるた
めに、原理的には計算時間を短縮することが
できない。しかしながらどちらの方法も現在
の計算機資源を用いる場合においては組み
合わせて使うのが妥当である[1]。 
 
(3)分子動力学シミュレーションの伸長流動 
 マルチスケールシミュレーションを一般
の問題に応用するには、ミクロスケールシミ
ュレーションを分子シミュレーションに置
き換えたい。そのようなマルチスケールシミ
ュレーションはすでにあるが、分子シミュレ
ーションは単純せん断変形に限られるなど
制限がある。そこで分子動力学シミュレーシ
ョンの一般の変形を考える最初の課題とし
て伸長流動を分子動力学シミュレーション
で行うことの考察を行った。最近、Nicholson, 
Rutledge によって開発された Uniform 
Extensional Flow法を高分子シミュレーショ
ンに応用するためのコード開発を行い、高分
子溶融体の伸長流動挙動解析を行った[1]。 
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