
量子論からの積み上げによる実エンジン壁面シミュレータ  国際的ベンチマークと高い優位性・独自性 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

メソ 

マクロ 

クランク角に応じた高圧・高温条件 

60気圧以上 

耐摩耗膜の形成 

境界潤滑条件 

ミクロ （摩擦・摩耗・ラジカル反応・添加剤の反応） 

1200℃以上 

高温・高圧下での 
化学反応も 
的確にシミュレーション 

実エンジン壁面熱損失・反応シミュレータに関する国際的ベンチマーク 

○：有効なシミュレータとなっている  △：出来てはいるが課題多い  ×：出来ていない 

CAE(Computer Aided Engineering): 有限要素法、数値流体力学など 

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り 

国際的な独自性、優位性、競争力をもつ 

それを本SIPプロジェクトへの貢献に繋げる 

革新的要素技術(４チーム連携) 

Binding energy calculated by Colors(Ecolor) vs  

that by DFT(EDFT) or  thermodynamic data(Ethermo) 

超高速化量子分子動力学法 ： 1,000万倍の高速性と高精度計算手法 
New Scheme based on Tight-Binding Quantum Chemistry Method 

M.K. Alam et al, J. Phys. Chem. C113 7723 (2009); F. Ahmed et al., J. Phys. Chem. C113 15672 (2009) 
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東北大学 宮本研究室            
量子論からの積み上げによる実エンジン壁面の
熱損失・反応影響評価シミュレータの開発と 

革新的燃焼技術開発への応用 

Time Evolution (Quantum Chemistry-based Molecular Dynamics) 

10,000,000 Times Acceleration Compared with First-Principles MD 
Colors  results agree with DFT results and thermodynamic 

data quantitatively for various compounds 
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制御チーム、ディーゼル燃焼チームとの連携例 ： 秋濱一弘先生  橋本 淳先生  
サブモデル群と連携案の位置づけ 

噴射弁 点火栓 

蒸発 

熱伝達 

点火 

プール燃焼 

核生成 一次粒子 二次粒子 

PM生成 

（１） 森吉泰生先生、窪山達也先生 

CaO + CO2  →  CaCO3        CaO + H2O  →  Ca(OH)2  
発熱(179 kJ/mol) 

分解温度：８８６℃ 分解温度：５８０℃ 

発熱(65 kJ/mol) 

Before 

After 

Lower surface 

Upper surface 

Load balance 

  Load =  Σ (Power by local contact) 
Determination of  contact part and  non-contact part  

（ contact part ）⇒Two surfaces have overlapped 
Distortion of a part is determined 

The coefficient-of-friction simulation reflecting surface roughness 
Load balance 

Outline of  Simulator 

overlapped 

Distortion 

1 mesh 

Load Distance between 
surfaces 

upper 

upper 

lower lower 

- The basic equation of fluid friction  

The formula of frictional force 
σ＝E・ε 

σ： Stress 
E：  Elastic coefficient 
ε： Strain 

The basic equation of elastic deformation  

Basic Equation Currently Used in the Simulation 

The difference in boundary lubrication is expressed. 

- The basic equation of boundary friction （The boundary film model of Bowden and others） 
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Low viscosity oil 

High viscosity：An oil slick is thick ⇒Low abrasion  
Low viscosity：An oil slick is thin ⇒High abrasion 

ex)PAO4 
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k=300

k=100

k=1

Temp[℃] η[Pa・s] K=1 K＝100 K＝300 

50 η＝0.004386 0.00235 0.235043 0.705129 

100 η＝0.003276 0.001916 0.191607 0.574822 

150 η＝0.001622 0.001171 0.117121 0.351364 

The thickness changes with viscosity of the oil. 
Even if it was quantity of same load and oil.  
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平成27年度目標 （方法論） ： 既開発ミクロ・メソ・マクロシミュレータをガソリン燃焼チーム、制御チーム、
ディーゼル燃焼チーム、低減損失チームとの連携のためにシームレスにチューニング 

中性子線回折シミュレータ  

ラマン分光シミュレータ  

赤外分光シミュレータ  

紫外可視分光シミュレータ 

TEMシミュレータ  

SEMシミュレータ  

STMシミュレータ 

AFMシミュレータ 
X線回折シミュレータ  

EXAFSシミュレータ  

ガソリン燃焼チームとの連携例 ： （1） 森吉先生 窪山先生 （2） 芳松先生、石原先生   

低減損失チームとの連携例 ： ミクロ・メソ・マクロトライボロジーシミュレータ : 三原先生、久保先生、八木先生他 

秋濱一弘先生  三好 明先生   橋本 淳先生 

・ 

ラジカル種が気相のベンゼン、アセチレンからHを引き抜き
ラジカルがCに移動、そのラジカルと別のCが結合しPAHを
形成し、その後スタッキング 

C6H14吸着 600K/101.3kPa H2O吸着 600K/101.3kPa C14H30吸着 600K/101.3kPa 

Grand Canonical Monte Carlo法(MONTA)によるPMへの種々のガス成分の吸着挙動計算 

π-πスタッキングによる表面垂直方向 
の成長 
PAHの端とHCとの化学結合生成による 
表面水平方向の成長とPAHの架橋 

外殻生成 

＋ 
同様の反応 
の繰り返し スタッキング ＋ 

-H2 

＋ 
・ 

-H2 

・ 

オレフィン 

同じくC-Cボンド生成 
オレフィンの場合は 
架橋部分もグラフェン化 ラジカルによるH引き抜き 

パラフィン 

PAHの端とHC間でC-Cボンド形成 

超高速化量子分子動力学計算結果 

初期 最終 

初期 最終 

連携の成果 ： スス成長のモデリング 

分子量の比較的大きな炭化水素類がPM粒子の表面、 

間隙に高温でも物理吸着してPM粒子の凝集を進める 

物理吸着炭化水素は種々の反応プロセスを経て、 

PM粒子間の化学結合を形成 

凝集確率 10％ 

凝集確率 100％ Grand Canonical Monte Carlo法（MONTA）によるＰＭへの種々のガス成分の吸着挙動計算 

１次粒子径分布、濃度、凝集確率の変化による多様な２次粒子が形成 

超高速化量子分子動力学計算結果 ２次粒子の生成をメソ粒子挙動シミュレーションソフトにて解析 

液膜 噴霧 

ピストン 

ミクロモデリングソフト 
第一原理計算ソフト 
第一原理分子動力学法 
超高速化量子分子動力学法 
古典分子動力学法 
反応表現分子動力学法 
グランドカノニカルモンテカルロ法 
ミクロ熱伝導度シミュレータ 
ミクロ電気伝導度シミュレータ 
ミクロ可視化ソフトウエア 

メソ固体構造モデリングソフト 
メソ固体表面構造モデリングソフト 
メソ粒子成長シミュレータ 
メソ熱伝導シミュレータ 
メソ電気伝導度シミュレータ 
メソ粒子凝集シミュレータ 
メソ可視化ソフトウエア 

axisuite (Exothermia) 
FORTE (Reaction Design) 
AVL FIRE、AVL EXCITE、CRUISE （AVL) 
CATIA、SolidWorks+Flow Simulation、ABAQUS (Dassult Systems) 

Study of Low-Speed Pre-lgnition in Boosted Spark lgnition Engine  

  Y.Okada et al., (Toyota, Nippon Soken and DENSO)  SAE 2014-01-1218   燃焼室壁面から 

剥がれたデポジットが 

ブレイグニッションの 

一因となると結論 

（2） 芳松克則先生、石原 卓先生 
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