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1. 研究実施の概要 

 

ソフトマター（柔らかく複雑な物質の総称）の中でも特に機能性材料として重要な高分子系とコ

ロイド系を対象とし、ミクロ階層（原子・分子レベル）・メソ階層（濃度分布や界面など）・マクロ階層

（材料の形や製造プロセスなど）が物理的に矛盾なく相互に影響し合う多階層/相互接続シミュレ

ーション手法の確立と、それを用いた全く新しい包括的材料・プロセス設計ソフトウェアの開発を

行う。 

 コロイド拠点では、この拠点が持つコロイド系のシミュレーション技術を基盤とし、コロイド系に有

効なメソシミュレータとMD法によるミクロシミュレータとの相互接続を行っている。局所サンプリング

のアイディアに基づく計算流体力学(CFD)と分子動力学(MD)とのハイブリット手法を開発し、単純

液体や複雑流体の流れの問題に応用した。全時空間を MD で行う場合に比べて数百倍程度の

効率で計算を行うことができることを実証した。 

 分子動力学拠点では、ハードウェアとソフトウェアの両面で高速化のための開発を行っている。

グラフィックカード（GPU）はもともと三次元グラフィックスを高速に描画するために進化してきたもの

であるが、近年汎用の計算にも使用することが出来るようになった。GPU を用いて、実用的な分子

動力学シミュレーションの実行を劇的に加速することに成功している。 

 高分子の長時間ダイナミクスの記述には”からみあい”という概念が用いられる。高分子間の幾

何的な束縛を理想化した概念であるが、ミクロな実体は明らかではなく、からみあいの定義もモデ

ルによって様々であった。高分子拠点では、分子動力学シミュレーションにより、幾何的な束縛を

からみあいとして定量化して抽出し、分子動力学シミュレーションと半経験的なモデルに基づく高

分子シミュレーション技術との定量的な接続を試みている。 

プロセス拠点は、ミクロな情報からマクロな現象を再現する数値計算手法を確立することを目的と

している。各物質点におけるマクロな場を決定するために予め構成方程式を用意する代わりに、ミ

クロな自由度を取り込んだシミュレータにより求める。このようなシミュレーション手法では、各物質

点の流動場中における履歴を正確に捉えることが重要となる。そこで、我々の拠点ではマクロな流

動場中の内部自由度を有する物質点の運動を追跡する粒子描像による流体シミュレーションの

開発を進めている。 
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2. 研究実施内容（文中にある参照番号は 4.(1)に対応する） 

 

ソフトマター（柔らかく複雑な物質の総称）の中でも特に機能性材料として重要な高分子系とコ

ロイド系に対し、ミクロ階層（原子・分子レベル）・メソ階層（濃度分布や界面など）・マクロ階層（材

料の形や製造プロセスなど）が物理的に矛盾なく相互に影響し合う多階層/相互接続シミュレーシ

ョンを実現する。 １）コロイド拠点、２）分子動力学拠点、３）高分子拠点、４）プラットフォーム／プロ

セス拠点の４研究拠点を置き、それぞれの拠点が開発した異なる階層のシミュレータの相互接続

を主な開発項目とする。平成 20 年度の各研究拠点における実施内容は以下の通りである。 

１）コロイド拠点： 

本拠点では、メソスケールシミュレーションの拡張[2,4,7,9,17,18]に加え、新しいアイディアに基

づく CFD＋MD のハイブリット計算法の開発[1,5]を行った。この方法を用いて、Lennard-Jones 流

体の一次元、二次元の基本的な流れを解析し、得られた結果を Navier-Stokes 方程式の結果と

比較することで、我々のハイブリット計算法の妥当性について検証した[5]。とくに、CFD で計算さ

れるスケールとCFDに連結させられた個々のMDで計算されるスケールとの比とその場合の計算

精度に注目して調べた。図１は２平板間におけるポアズイユ流れの一次元計算の結果である。

MD 計算では、計算される Box の長さ lMDは CFD のメッシュ間隔Δx の 1/4、lMD/Δx=1/4、 サン

プリング時間 tMDは CFD の時間ステップ間隔Δt の 1/4、 tMD/Δt=1/4、 に相当するスケールの

計算である。即ち、我々のハイブリット法ではフルMDの場合に比べて時空間で4×4倍の効率の

良い計算をしていることに対応する。図の実線はナビエ・ストークスの解、□印が我々のハイブリッ

ト法の結果である。図１(a)はある時刻の瞬間の流れ、図１(b)はある時間間隔で平均をとった時の

流れを表す。図１(a)から、ハイブリット法の結果がナビエ・ストークスの解の周りで大きく揺らいでい

る様子が見られる。これは、MD計算に含まれるノイズがCFDレベルで拡大されて入ってくることに

よると考えられる。しかし、図１(b)から、そのノイズは時間平均をとることにより取り除かれることがわ

かる。また他の計算結果から、MD の計算スケールを大きくしていくことでノイズが小さくなることも

確認された。 

またハイブリット法で入ってくるノイズについて詳細に調べるために、ナビエ・ストークス方程式の

応力項に揺動散逸定理を満たす白色ノイズを加えた揺らぎの流体力学（ Fluctuating 

Hydrodynamics、FH）との比較も行った[5]。今後は、本手法を分子モデルがより複雑な場合や液

体中にイオンを含む場合などの複雑流体に対して拡張していく予定である。 

 



図：１平板チャネルにおけるポアズイユ流れの時間発展を表す[5]。□はハイブリット法による結

果。実線はCFDの結果。(a) CFD タイムステップで 200, 500, 1500 における瞬間の速度分布。(b) 

CFD タイムステップで 300 ステップの時間平均をとった結果。 

２）分子動力学拠点： 

高分子およびコロイドシミュレータに求められる分子動力学コードを開発するため、本年度は前

年度に引き続き分子動力学シミュレーションの高速化について取り組んだ。近年ゲーム用途に開

発された SONYPlaystation 3(PS3)やNVIDIA社のグラフィックカード(GPU)は、ゲーム以外の

汎用の機能を搭載しながら一般の CPU よりも高速なピーク速度を持つ。そこで、PS3 や GPU を

用いることで並列コンピュータなしに高速な演算速度を安価に達成することを試みた。前年の

Lennard Jones粒子の分子動力学シミュレーションに引き続き、水の系やタンパク質／水の系に

ついて、PS3、GPU、MDGRAPE-3（分子動力学専用計算機）を用いた計算速度を比較した[6]。

この結果、PS3 や GPU は汎用 CPU の 10 倍の計算速度、10 倍以上の価格性能比を達成し、

PS3 や GPU が今後の分子動力学シミュレーションに有効に活用出来る可能性が示された。また、

高分子およびコロイドシミュレータに求められる方法を含めたより複雑な系に対してもPS3やGPU

を使用するコードを開発した。 

さらに、上記の他に DPD 法を用いたシミュレーションとして、ナノチューブ内に閉じこめられた界

面活性剤水溶液についてバルクにはみられない新たな構造を見いだし、論文として発表した[16]。

また、平板間に閉じこめられた液晶に関するシミュレーションにも取り組み、システムサイズ依存性

について議論し、論文として発表した[8]。 

３）高分子拠点： 

プロジェクト全体の研究開発項目とロードマップに従い、本グループにおける研究計画の各項

目について本年度は以下の研究を行った。１）分子動力学法と高分子シミュレータの連携手法の

開発：本拠点独自の高分子シミュレータは半経験的な粗視化パラメータを導入することで高速計

算を可能にしている。このパラメータをミクロに意味づけすることが本プロジェクトの主要な課題の

一つである。そのような目的で、二様分布系で実験や他の理論モデルとの比較により、主に時間

方向での粗視化について検討[10,13]、非線形流動下での挙動から非平衡状態でのモデルの妥

当性を検討[15]、緩和ダイナミクスの評価法について検討[14]した。これらをふまえ、ミクロな記述

をもつ分子動力学シミュレーションと、本拠点の高分子シミュレータとの接続手法を開発した。開

発された手法に基づき、高分子を対象とした分子動力学計算で標準となっている Kremer-Grest

モデルと本拠点のモデルとの間で時間空間のスケールファクターを検討した。ミクロな場の記述に

基づく高分子用の新モデルの検討は継続して行っているが、モデル構築に必要な知見を得るた

めに実験を実施した[11]。２）コロイドシミュレータと高分子シミュレータの連携手法の開発：固体粒

子分散系用の高分子シミュレータの開発検証を継続実施した。３）プロセスシミュレータと高分子

シミュレータの連携手法の開発：本拠点のシミュレータをプロセス拠点にインストールし、連携に必

要な仕様の策定を開始した。また、プロセスシミュレーションで実際に用いられる構成方程式につ

いて、本拠点のシミュレータにより記述を検討、根本的な適用の限界を議論した[12]。４）プラットフ

ォームへの対応：東京大学土井正男教授による OCTA プロジェクトプラットフォームへの対応を昨

年に続き実施した。また別の汎用データフォーマットである HDF の検討を開始した。 

４） プラットフォーム／プロセス拠点： 



材料・プロセスシミュレーションでソフトマターの挙動を正しく予測するためには、物質固有の複

雑なミクロな自由度の情報（高分子の絡み合いや配向など）をマクロな変数（応力場など）の方程

式にどのように反映させるかが重要となる。現実のプロセスは非平衡状態である場合も多いために、

従来知られている構成方程式（流動・変形と応力の関係式）の適用は困難である。 本研究では、

予め構成方程式を決めておくのではなく、構成方程式により求めていたマクロな場をミクロな自由

度を取り込んだシミュレータにより求め、それらと連携し合うことにより、ミクロな情報からマクロな現

象を再現する数値計算手法を確立することを目的としている。 

本研究では前年度から引き続き、マクロな流動場での物質点（流体粒子）の運動を追跡する「ラグ

ランジュ粒子描像による流体シミュレーションの開発」を行い、計算手法の精度を向上させた。ま

た本年度は、各粒子にミクロなシミュレータを組み込む連携手法の開発に着手し、計算負荷の尐

ないミクロなシミュレータを用いた試験的な計算において、手法の有効性を示した。来年度は、高

分子拠点・コロイド拠点のシミュレータとの連携を行っていく予定である。 

 

3. 研究実施体制 

 

（１）「山本」グループ 

①研究分担グループ長：山本 量一（京都大学大学院、教授） 

②研究項目 

1)コロイドシミュレータの拡張 

2)分子動力学法とコロイドシミュレータの連携手法の開発 

3)高分子シミュレーションとコロイドシミュレータの連携手法の開発 

4)プロセスシミュレータとコロイドシミュレータの連携手法の開発 

5)プラットフォームへの対応 

6)プロジェクト全体の総括 

 

（２）「泰岡」グループ 

①研究分担グループ長：泰岡 顕治（慶應義塾大学、准教授） 

②研究項目 

1)高分子、コロイド高速計算分子動力学コード開発 

2)粗視化分子動力学コード開発 

3)高分子シミュレータと分子動力学法の連携手法の開発 

4)コロイドシミュレータと分子動力学法の連携手法の開発 

5)プラットフォームへの対応 

 

（３）「増渕」グループ 

①研究分担グループ長：増渕 雄一（京都大学、准教授） 

②研究項目 

１）分子動力学法と高分子シミュレータの連携手法の開発 

２）コロイドシミュレータと高分子シミュレータの連携手法の開発 



３）プロセスシミュレータと高分子シミュレータの連携手法の開発 

４）プラットフォームへの対応 

 

（４）「谷口」グループ 

①研究分担グループ長：谷口 貴志（山形大学大学院、准教授） 

②研究項目 

1)メソスケール高分子シミュレータとの連携によるマクロな流動シミュレーション手法の開発 

2)分子レベルシミュレータやコロイド系シミュレータとの連携によるマクロ系(連続体レベル)シミ

ュレーション手法の開発 

3)階層間連携を志向したシミュレーション・プラットフォームの構築に関わる概念の研究とその

開発 
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