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【平成２３年度 研究進捗評価結果】 

評価 評価基準 
 A+ 当初目標を超える研究の進展があり、期待以上の成果が見込まれる 
○ A 当初目標に向けて順調に研究が進展しており、期待どおりの成果が見込まれる 
 B 当初目標に対して研究が遅れており、今後一層の努力が必要である 

 C 
当初目標より研究が遅れ、研究成果が見込まれないため、研究経費の減額又は研究の中止

が適当である 
（意見等） 
本研究は、ナノ摩擦界面における皮膜形成過程など化学反応を伴う現象を、量子論に基づいたミクロ、

メゾ、マクロをつなぐマルチスケールシミュレーターの開発を行っている。まず、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ー、反応表現付トライボロジーシミュレーター、時間発展加速化理

論、粒子間相互作用ポテンシャル精密決定自動化プログラム、化学反応表現付連続体力学シミュレータ

ーなどの開発を行い、エンジン添加剤の有効性の検証を行うなど着実な成果を挙げている。今後、当初

目標に向けて順調に研究を進展させることにより、期待どおりの成果が見込まれる。 

検証結果   研究進捗評価結果どおりの研究成果が達成された。 
当初の研究目的である量子論に基づいたミクロとメゾ、マクロ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が行われた。超高速化量子分子動力学トライボロジーシミ

ュレータや、メゾ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、時間発展加速化理論の開発を行って、高速化と安定化を実現した。     
また、粒子間相互作用ポテンシャル精密決定自動化プログラムと、化学反応表現付連続

体力学シミュレーターの開発を行い、エンジン添加剤のトライボケミカル反応機構解明へ

適用して有効性を検証した。当初の予定どおりの成果が達成されている。 
国際的な学術雑誌や学会等で研究成果が公表されており、社会的な周知活動もしっかり

なされている。 
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