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研究成果の概要（和文）：　　量子論のような原子・分子レベル理論を基礎に自動車用エンジンのような実用部
品・機器を解析する方法論を確立するために、本研究では、（１）実験トライボロジーで現れる実構造・本物構
造のコンピュータモデリング手法、（２）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、
（３）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、（４）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、（５）実験研究者との共同を加速するためのヒ
ューマンインターフェイスを開発した。さらに、実験研究者との共同により開発シミュレータの有効性を多くの
課題について実証した。

研究成果の概要（英文）：In order to establish novel methodology to analyze macroscopic tribological 
parts in mechanical system, we have developed in the present research project, (1) computational 
modeling software of realistic structure of the parts, (2) theoretical prediction of local 
physico-chemical-mechanical properties, (3) theoretical prediction of tribo-measurement and 
tribo-testing, (4) theoretical prediction of friction or wear properties of practical parts, (5) 
human interface for the multiscale, multiphysics tribological simulators to promote collaboration 
with experimental researchers.      The availability of the developed system was demonstrated by 
many collaborations with experimentalists.

研究分野： 分子材料設計学
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参考図１ 実験・計測融合マルチレベルト

ライボロジーシミュレータ概念図 

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、両方法の融合による発展
が期待されている。 
 
２．研究の目的 
 上述のようなトライボロジー分野におけ
る研究者の夢と社会からの大きな期待を実
現するために、本基盤研究（Ｓ）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とともに、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。実物材料・実物条件を扱う実験研
究と量子化学を中心とする理論研究が協
奏・融合することにより、初めて、未来のト
ライボロジー技術開発を支える強力な方法
論が構築されることを期待したからである。 
 

 
３．研究の方法 
 上記の研究目的を実現するには、多彩な要
素シミュレータの開発が必要になる。具体的
には、下記(1)-(6)の課題について研究を進
めた。 
(1)実験トライボロジーで現れる実構造・本
物構造のコンピュータモデリング手法の開
発 
(2) 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 
(3)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 
(4) 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 
(5) 実験研究者との共同を加速するための
ヒューマンインターフェイスの開発 
(6) 実験研究者との共同による開発シミュ
レータの有効性の検証と課題抽出 
 
４．研究成果 
 ５年間の研究活動を通して、上記の研究目
的について多くの成果を得ることが出来た。
具体的な成果は、研究方法で記した(1)-(6)
の課題ごとに以下に詳述するとともに、当初
の目的を超えた新しい成果についても多く
得られたので、それは(7)に記述する。 
 
(1) 実験トライボロジーで現れる実構造・
本物構造のコンピュータモデリング手法の
開発 
 材料のトライボロジー特性は、その材料の
組成、結晶状態、欠陥状態に大きく影響され
るので、実用トライボロジーで現れる実構
造・本物構造のモデリングが不可欠となる。
本基盤（S）研究では、実験的な構造解析で
使用されるラマン分光、Ｘ線回折、中性子線
回折、赤外線分光、ＸＰＳ、ＡＦＭ、ＳＴＭ、
ＡＦＭ、ＳＥＭ、ＳＦＧ（和周波発生）分光、
発光スペクトル自体をシミュレーションす
るソフトウエアを開発し、それを活用するこ
とにより、世界に先駆けて多彩な材料のモデ
リングを具体的には、高分子基板メソ構造、
トライボ界面マクロテクスチャー構造、トラ
イボ表面デポジット吸着構造、トライボ界面
メソ・マクロ複合テクスチャー構造作成ソフ
トウエア、鉄系トライボ表面、ＤＬＣ系トラ
イボ表面、真鍮系・アルミニウム系トライボ
表面、準結晶ミクロ金属構造、鋳造エンジン
ボア構造、ステンレス材腐食構造、溶射法エ
ンジンボア構造、自動変速機用摩擦材分子構
造、アミン系摩擦調整剤分子構造、金属表面
メソ酸化膜、摩擦表面メソ粒子構造、自動変
速機用ファイバー構造、自動変速機用摩擦材
メソ構造、摩擦材表面分子構造などのモデリ
ングを実現した。これと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さ
らに的確な実構造・本物構造のモデリング手
法を実現した。 
世界的に見ても研究が遅れているメソ・マ

クロテクスチャー構造をもつトライボ界面
については、AFM,STM の計測結果をもとに、
例えば参考図２のようなモデリングを行う
が、これらが摩擦・摩耗過程を経てどのよう
に変化するかというメソレベルの動的変化
のトライボロジーシミュレータについても、
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参考図 3 往復摺動試験シミュレータ 

多くの応用事例について開発した。 

 
(2) 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 
 様々な実用トライボジーに係る局所的な
実構造変化が明らかになると、それらの局所
構造変化が、トライボロジーに関係する様々
な機械的、物理的、化学的物性にどのように
影響するかの評価が重要になる。本基盤（S）
研究では、これも世界に先駆けて、(1)で構
築した実構造・本物構造をもとに、量子分子
動力学法、有限要素法、分子動力学法を様々
な形に改良して、トライボ界面圧力分布、ベ
ースオイル粘性係数、ベースオイル中脂肪酸
分子拡散係数、基油存在下複雑トライボ界面
摩擦係数、自動車エンジン潤滑油膜熱伝導度、
準結晶金属ミクロ電気伝導度、多成分系材料
熱伝導度、炭化水素中のフッ素系分子拡散係
数、表面近傍フッ素系分子拡散係数、溶射法
準結晶メソ熱伝導度予測手法を開発した。摩
擦係数、弾性係数、ポアソン比など機械的物
性評価には、実構造に基づく局所的な原子間
ポテンシャルの決定が不可欠となるが、この
目的のためには、既存の第一原理分子動力学
法に比べ１０００万倍の高速化を実現した
超高速化量子分子動力学法を活用した。さら
に、この方法に基づく高い計算精度も多彩な
系に関して実証した。 
多くの実験研究者との共同研究において、

実用トライボロジー材料の熱伝導度評価の
重要性が明らかとなった。トライボロジー界
面での熱伝導には、格子振動に基づくフォノ
ン伝導と電子伝導の両方が影響する。フォノ
ン伝導による熱伝導には、高速化量子分子動
力学法に基づく原子間ポテンシャル評価が
有効となるが、電子伝導にも高速化量子分子
動力学法によるバンド評価が有効とある。そ
れらをもとに、単純な系の熱伝導度だけでな

く、準結晶、ヘテロ界面をもつ系など多様な
実用トライボロジー材料系の熱伝導度予測
も実現した。これも他の研究にはない、本研
究の大きな成果である。 

 
(3) 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 
実験的なトライボロジー研究では、比較的

小規模で様々な試験が可能なトライボ計測、
トライボ試験が実施されている。それらの計
測・試験で実用機器の特性を予測できること
もあるが、実験条件の違いなど、実用機械の
特性との乖離が起こる場合も少なくない。ま
た、試験結果の原子・分子レベルでの解明に
も課題が少なくない。そこで、本基盤（S）
研究では、多彩なトライボ計測・トライボ試
験自体のシミュレータ開発を行った。参考図
3 は、往復摺動試験装置シミュレータである
が、その他にもピンオンディスク、リングオ
ンディスク、転がり摩擦試験、ボール通し試
験シミュレータなど実験で汎用される試験
機のシミュレータを開発した。これにより、
実験研究者が使用する装置での具体的なト
ライボ材料、添加剤について具体的に計算す
ることが可能となり、多くの共同研究で活用
された。これらの装置では、摩擦潤滑挙動だ
けでなく、劣化挙動の解析、電気伝導度の測
定なども行われ、マルチスケール・マルチフ
ィジックス計算化学手法で開発して様々な
シミュレータのリンクも進めることが出来
た。 
これらのシミュレータにおけるミクロ物性
は、(1), (2)で述べたように、原子レベルか
らの積み上げがなされているので、計測・試
験結果の原子・分子レベルでの解明に役立つ
だけでなく、新しいトライボシステムの開発
にも繋げることが出来る。具体的な共同研究
ではそのような研究を進めることが出来た。
これも既往の他の研究にはない、本研究の世
界レベルでの特徴となっている。 
 
(4) 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 
実物モデルに基づく原子レベルからの積

参考図 2 トライボ界面メソ・マクロテクスチ

ャー構造 



上げによるマルチスケール・マルチフィジッ
クスシミュレーションを社会が必要とする
実用の部品、機器の開発において推進するた
めには、トライボ部品・トライボ機器摩擦摩
耗予測手法の開発が必要となり、本基盤（S）
研究では、いくつかのトライボ部品、トライ
ボ機器シミュレータを開発した。 
 

 
 
 
 
参考図４は自動車用シンクロナイザーのた
めのマルチスケール・マルチフィジックスシ
ミュレータである。シンクロナイザーシミュ
レータの構成であるが、これをもとに、ギア
コーン、リング、オイル、添加剤などミクロ
ーメソーマクロをシームレスにモデル化、シ
ミュレーションし、摩擦・摩耗挙動の解析を
進めた。同様に、自動車用エンジン・ピスト
ンリングシミュレータ、軸受シミュレータ、
スノウスキーシミュレータなどを世界に先
駆けて開発し、産学連携による実験研究者と
の共同研究に活用した。このような原子レベ
ルからの積上げによるトライボ部品、トライ
ボ機器のシミュレータも、既往の研究にはな
い、本基盤（S）研究の世界レベルでの特徴
となっている。 
 
(5) 実験研究者との共同を加速するための
ヒューマンインターフェイスの開発 
ミクロレベル、メソレベル、マクロレベル

での可視化手法は既に開発しているので、そ
れらを、ズームイン、ズームアウトなどシー
ムレスに可視化する手法を開発して、シミュ
レーション結果をもっと実験研究者に理解
しやすくなるように工夫した。具体的には、
参考図４に示したようにマルチレベルのシ
ンクロナイザーシミュレータについて、その
ようなシステムを実現した. 
 
(6) 実験研究者との共同による開発シミュ
レータの有効性の検証と課題抽出 
トライボロジー実験研究において世界的

にも第一人者であるリヨン工科大学の Jean 
Michel Martin 教授を含めて、企業を含む国
内外の多くの実験研究者との連携を進め、本

研究で開発したシミュレータの有効性を検
証するとともに、新たな発展課題にも挑戦し
て、本基盤（S）研究のインパクトを強める
ことが出来た。それら新しい連携、共同研究
の中には、スノースポーツ分野、原子力分野
の企業・大学等との共同も生まれ、既往の機
械・自動車分野に留まらない多彩な分野への
応用可能性を示すことが出来た。どの分野で
も、本基盤（S）研究により、既往の研究に
はない世界的にみてもオリジナルな研究を
展開できた。 
 

(7) 開発シミュレータへの人工知能手法の
融合 
 本基盤研究(S)の５年間の研究期間の中で、
ビッグデータ、IoT とも関連して人工知能
(AI)手法が大きく発展し、社会の期待も拡が
った。本研究は、量子力学という基本原理を
ベースに基礎からの積上げによりトライボ
ロジー機器、部品の性能を予測するという内
容であるが、それが IoT、センサーを通して
現実の機器の複雑な挙動と結び付けば、世界
のどこにもない強力な研究手法となる。その
ような考えのもと、本研究の中でも人工知能
との融合を様々な形で推進し、有効性を実証
することが出来た。 
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