
科学研究費助成事業　　研究成果報告書

様　式　Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９ （共通）

機関番号：

研究種目：

課題番号：

研究課題名（和文）

研究代表者

研究課題名（英文）

交付決定額（研究期間全体）：（直接経費）

５２１０１

基盤研究(C)（一般）

2016～2014

ソフトマテリアルの異方的形態変化：モデル化と数値シミュレーション

Modeling and numerical simulations for anisotropic shape transformation of soft 
materials

００１７８１９６研究者番号：

鯉渕　弘資（KOIBUCHI, Hiroshi）

茨城工業高等専門学校・機械システム工学科・教授

研究期間：

２６３９０１３８

平成 年 月 日現在２９   ６ １３

円     3,900,000

研究成果の概要（和文）：リキッドクリスタルエラストマのソフト弾性と呼ばれる応力ひずみ曲線，などはその
メカニズムがよく分からない現象の一つである。そこで，当研究では，このように複雑な物質内部構造の変化を
直接求めることはあきらめて，その代わり物質内部の長さの単位が変化することで応力の特異性などがおこると
考える。このような考え方に沿って構成されたフィンスラー幾何モデルによって，すでに知られている実験結果
と首尾一貫する数値計算結果が得られた。

研究成果の概要（英文）：The so-called soft elasticity in the stress-strain diagram of Liquid Crystal
 Elastomer is one of the phenomena in which the mechanism is unclear. In this study, we discard to 
calculate directly the complex structural changes inside the material, and instead we consider that 
the origin of the specific behavior in the stress comes from the changes in the length scale inside 
the material. By using Finsler geometry model constructed along such considerations, we successfully
 obtain numerical results which are consistent to the existing experimental data.

研究分野：計算科学
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１．研究開始当初の背景 
「脂質分子膜」や「液晶エラストマ」など
のソフトマテリアルに起こる異方的な形態
変化には，人工筋肉など様々な応用が期待さ
れている。しかし，この形態変化の要因の一
つが分子の向きにあるのは明らかであるに
もかかわらず，そのメカニズムはほとんど未
解明である。 
 
２．研究の目的 
そこで，当研究では異方的形態変化のメカ
ニズムを解明することを目的とする。具体的
な目標は次の 2つになる：(1)分子の向きと全
体の形を結ぶ「計量」に着目することによっ
て，異方的形態変化の数学的モデルを構築す
る。(2)このモデルで「分子配向性と形態変化
の深い関係」を明らかにする。 
 
３．研究の方法 
研究の方法は，数学的モデル化と数値シミ
ュレーションである。具体的には，既に報告
されている異方的変形に関する実験結果を
対象として，分子の向きと全体の形を結ぶ
「計量」に着目した Finsler幾何(FG)モデル
を適用する。FG モデルは，球面等を 3 角形
分割した 3角形格子，または，球体等を 4面
体で分割した 4面体格子の上で定義し，統計
力学的な Monte Carlo(MC)シミュレーショ
ンの方法で計算する。 
 
４．研究成果 
研究対象としては，実験的に良く研究され
ている (1)2 成分脂質分子膜に起こる異方的
形態変化，(2)3 次元物質 LCE の異方的形態変
化，(3)LCE におけるソフト弾性と呼ばれる応
力ひずみ曲線，である。これらの現象は，物
質を構成する分子（液晶など）の内部自由度
と物質の形を決めるその分子の位置自由度
の間の相互作用によるものと定性的には理
解されている。しかし，それは，異方性と非
線形性が伴うことによる複雑さのために，こ
れまで直接には扱えなかった相互作用であ
る。 
 FG モデルでは，このように複雑な物質内部
構造変化による物質の変形を直接求めるこ
とはあきらめて，その代わり物質内部の長さ
の単位が変化し，このことが原因で LCE の異
方的変形や応力の特異性が現われる，と考え
る。本研究では，この考え方に基づいた FG
モデルにより，すでに知られている（上記の）
実験結果と首尾一貫する数値計算結果を得
ることができた。以下に，これらについて少
し詳しく述べる。 
 
(1)まず，2成分脂質分子膜の異方的変形に
関しては，3 角形分割した膜面上に 2 成分の
スカラー関数ρ(例えばρ=±1)を考え，これ
を 2 種類の脂質分子（状態）に対応させる。
この分子の種類（状態）がモデルの「内部自
由度」になる。このとき同時に，これを磁性

体のモデルとして知られるIsingモデルのス
ピン変数と対応させる。即ち，同種類の脂質
分子が隣り合う方が，異種類の場合よりも安
定と仮定する。但し，2 種類の分子の数の割
合は膜面上一定とするが，3 角形が膜面上を
拡散できるように動的3角形分割のＭＣ法を
用いることで，隣り合う分子の種類は自由に
変われるようにする。このとき，3 角形を占
めている分子の種類によって，その Finsler
計量関数をうまく決めておけば，この分子の
種類によって表面張力と曲げ剛性が変化し，
このことによって，膜の形が変化するように
なる。これが，FG モデルによる形態変化の理
解の方法である。更に，Ising モデルのエネ
ルギーは，同種分子のドメイン境界の長さに
比例するから，このIsingモデルHamiltonian
がこれまでよく知られている線張力
Hamiltonian に対応する。即ち，FG モデルで
は，同種分子が集まりやすいという性質がそ
れらのドメイン境界に働く線張力の起源に
なると考える（論文 2,8，学会発表 4）。 
 
(2)LCE の異方的変形関しては，「3 角形分
割された曲面上で定義された 2 次元 FG 膜モ
デル」を「4 面体分割された 3 次元領域で定
義された 3 次元 FG モデル」に拡張する。こ
の拡張は自然なものである。このモデルでは
内部自由度は液晶分子の方向自由度σにな
る。σは単位球面に値を持つ単位ベクトルと
して導入されるが，実際の液晶分子では非極
性相互作用を仮定するので，その場合には向
きの自由度としては 1方向のみとなる。σの
4面体による座標軸方向成分を「Finsler 長」
としてモデルに取り入れることで，内部自由
度σと「外部自由度」の分子位置 rの相互作
用が直接モデルに定義される。液晶分子は
Polymer の位置と解釈できるので，この相互
作用は液晶とPolymerの相互作用ともいえる。
このような分子間相互作用は全く新しいも
ので，しかも，実験結果と首尾一貫した異方
的変形を引き起こす。実際，液晶でおなじみ
の Lebwohl-Lasher 型のポテンシャルによっ
て，σが同じ向きに配向すると，その向きに
形が変形し，実験結果と一致した傾向を示す。
（論文 1,9，学会発表 5） 
 
(3)LCE のソフト弾性は，(2)の「σの向き
が変化すると形が変形する」過程の逆の「物
体を変形させるとσの向きが変化する」とい
う過程において観測される興味深い現象で
ある。初めに，このような現象が 2次元の FG
モデルで起こり得ることを示した（論文 5）。
3 次元 LCE の場合には，機械的な外力と変形
量の関係を表わす「応力ひずみ曲線」は，水
平部をもつ特徴的な形であるため「ソフト弾
性」と呼ばれている。このソフト弾性に関し
ても，(2)の 3DFG モデルは，実験結果と首尾
一貫した結果を与える（論文1,学会発表5）。 
実際，3DFG モデルでは，ネマチック相にあ
る LCE において，外力による変形量が小さい



時に外力の方向と垂直な状態にあるσは，外
力が大きくなってくると，次第に外力の方向
に傾いていき，最終的には，全てのσがほぼ
外力の向きに揃う。このような，内部自由度
の構造変化がFGモデルでも起こり，しかも，
この構造変化に伴って，外力の増加なしに変
形が進む「(応力-ひずみ線図)の Plateau 部」
現象も起こる。さらに，構造変化が起こる前
と起こった後は，外力と変位が比例する。つ
まり，3DFG モデルは実際に起こっている現象
をよく再現する。（論文 1，学会発表 5） 
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