
平成２３年度採択分 
平成２３年４月１日現在 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

超高速化量子分子動力学法に基づくマルチレベル 

トライボロジーシミュレータの開発 

Development of Multi-level Tribological Simulator 

based on Ultra-accelerated Quantum Chemical  

Molecular Dynamics 
 

宮本 明（MIYAMOTO AKIRA） 
東北大学・未来科学技術共同研究センター・教授 

研究の概要 
潤滑添加剤・磨耗防止剤の機能の本質解明のためには、ナノ摩擦界面における被膜形成過程  
など化学反応をともなう現象解明が必須であり、トライボケミカル反応を解明可能な手法の  

確立が強く求められている。これまでトライボケミカル反応シミュレータ及び超高速量子分子

動力学法プログラムの開発に成功した申請者は、この計算速度の格段の進歩とこれまで得られ

ている成果を組み合わせることで、量子論に基づいたミクロとメソ、マクロを含む、世界初の

「マルチレベルトライボロジーシミュレータ」を開発する。

研 究 分 野：機械工学 

科研費の分科・細目：機械材料・材料力学 

キ ー ワ ー ド：マルチレベル、量子分子動力学、トライボケミカル、シミュレータ、摩擦

１．研究開始当初の背景 
 高信頼性・低環境負荷の自動車・機械装置
の開発に向けて、高機能かつ無リン・無硫黄
の潤滑添加剤・磨耗防止剤の開発が急務であ
る。それら潤滑添加剤・磨耗防止剤の機能の
本質を解明するためには、ナノ摩擦界面にお
ける被膜形成過程など化学反応をともなう
現象解明が必須であり、トライボケミカル反
応を解明可能な手法の確立が強く求められ
ていた。 
 
２．研究の目的 
 研究代表者ら独自の手法である超高速量
子分子動力学法などをベースに、量子論に基
づいたミクロからメソ、マクロまでを含むマ
ルチレベルトライボロジーシミュレータの
開発することで、世界初の「マルチレベルト
ライボロジーシミュレータ」を開発し、新し
い研究領域を切り開く。 
 
３．研究の方法 
 マルチレベルトライボロジーシミュレー
タ（参考図１）を実現するため、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、メソスケール・反応表現付トライボロジ
ーシミュレータ、時間発展加速化理論、化学
反応表現付連続体力学シミュレータを開発
し、エンジン添加剤のトライボケミカル反応

に適用して、その反応機構解明への有効性を
検証する。 
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参考図１ マルチレベルトライボロジーシミュレータの構想図 
 
４．これまでの成果 
(1) 超高速化量子分子動力学法トライボロ
ジーシミュレータの開発 
 研究代表者らが本研究開始以前に開発し
た超高速化量子分子動力学法は、従来の第一
原理的手法よりも 5000 倍以上高速化されて
おり、他に例を見ない独自の手法である。本
研究では、上方から系の一部を一定の圧力で
圧縮する機能、および摩擦・せん断方向に一
定の速度で系の一部をスライドさせる機能
を実装し、トライボロジー分野に特化した超
高速量子分子動力学法計算を実現した。 
(2) メソ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 
 研究代表者らは本研究開始以前から、非平
衡古典分子動力学トライボロジーシミュレ
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ータと Tight-Binding量子分子動力学シミュ
レータを統合したハイブリッド量子分子動
力学シミュレータを開発、応用してきた。本
研究では、より大規模なトライボロジーモデ
ルに応用するため、最も計算時間のかかる反
応過程の計算を確率論的手法に置き換え、大
幅に高速化したメソスケール・反応表現付ト
ライボロジーシミュレータを開発した。 
(3) 時間発展加速化理論の開発 
 上記(2)のメソスケール対応シミュレータ
でも、速度定数の遅い化学反応の取り扱いは
困難である。そこで新たに遷移状態理論を導
入し、上記シミュレータの結果をマイクロ秒
など実際の時間スケールに対応付けること
ができる、時間発展加速化理論を開発した。 
(4) 粒子間相互作用ポテンシャル精密決定
の自動化プログラムの開発 
 研究代表者らは、より大規模なトライボケ
ミカル反応シミュレーションを実現するた
め、量子化学計算から原子間相互作用ポテン
シャルを精密に決定し、古典分子動力学法に
用いる手法を開
発していた（参
考図２）。本研究
では、これを自
動化するプログ
ラムを開発し、
より高速で安定
な計算を実現し
た。  参考図２ 相互作用の決定方法 
 
(5) 化学反応表現付連続体力学シミュレー
タの開発 
 マクロレベルの視点では摩擦面以外は一般
に連続体近似が可能であることから、有限要
素法(FEM)による弾塑性体計算および数値流
体力学(CFD)による流体計算へ、界面におけ
る化学反応の計算に上述の超高速化量子分
子動力学法を導入することで、実験と直接連
携可能な化学反応を取り入れたハイブリッ
ド化マクロレベル連続体力学シミュレータ
FEM および CFD プログラムを実現した。 
(6) エンジン添加剤のトライボケミカル反
応機構解明への適用による有効性検証 
 実在系の計算対象として、フリクション低
減用添加剤であるジアルキルジチオカルバ
ミン酸モリブデン（Mo-DTC）に代表される
様々な潤滑油添加剤のトライボケミカル反
応をとりあげ、上記で開発されたシミュレー
タを適用し有効性を確認した。 
 
５．今後の計画 
 引き続き様々なトライボロジー分野へ適
用性検証を行うと共に、必要に応じてシミュ
レータの改良などを行っていく。 
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