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■ 研究の概要
　世界的に早急な対策が求められている
エネルギー・環境問題の解決、安全・安心
社会の実現、さらには日本発の新産業創
出のためには、理論に基づく高度な材料設
計・材料開発が強く求められています。これ
まで電子・原子レベルの計算科学シミュ
レーション技術は、目的とする機能・特性を
創成するための最適な元素の設計に、多
大なる貢献を果たしてきました。しかし、周
期表の中の元素の数は限られていること
から、本プロジェクトでは「元素に頼らない
材料設計」を戦略目標とし、金属・セラミッ
クス・高分子・炭素材料など多成分から構
成される複雑なコンポジット材料の理論設
計を実現することを目的としています。
　これまで、最適な元素の理論設計には
数百～数千原子系の計算科学シミュレー
ションで十分でしたが、本プロジェクトで
目指すコンポジット材料の理論設計には、
数百万～数億原子から構成される超大
規模シミュレーションの活用が必須です。
そこで本プロジェクトでは、代表者がこれ
までに開発してきた超大規模計算科学シ
ミュレーション技術を、燃料電池、トライボ
ロジー、構造材料などの具体的な産業課
題に応用することで、世界に先駆けて超大
規模計算科学に基づく多成分コンポジッ
ト材料の理論設計を実現します。これによ
り、産業分野において「元素に頼らない材

料設計」を実現する計算科学技術の革新
を目指します。

■ 研究の目的
　代表者はこれまで、スーパーコンピュー
タの活用と独自の超大規模シミュレーショ
ン技術の開発によって、数百万～数億原
子から構成される超大規模計算科学シ
ミュレーションを実現してきました。その一
方で、代表者は「化学反応」に加えて「摩
擦、衝撃、応力、流体、電子、熱、光、電場
など」が複雑に絡み合った現象を解明可
能とするマルチフィジックス計算科学技術
を開発してきました。そこで本プロジェクト
では、これまでに開発してきた「超大規模
シミュレーション技術」と「マルチフィジック
ス計算科学技術」を融合することで、金
属・セラミックス・高分子・炭素材料などの
多成分から構成されるコンポジット材料に
ついて、機能・特性予測のみならず、材料
劣化・摩耗・腐食・破壊現象などの解明、
さらには材料の合成、加工プロセスの解
明を可能とするマルチフィジックス計算科
学シミュレーション技術の産業展開を目
指します。

■ 研究の特色
　本プロジェクトでは、ナノスケールの化学反
応が、マクロスケールの①機能・特性、②材
料劣化・摩耗・腐食・破壊現象、③合成・加

工プロセスに与える影響を解明するマルチス
ケール計算科学の実現をも目指します。本プ
ロジェクトで推進する超大規模計算科学シ
ミュレーション技術により、nmからμmスケー
ルまでの現象に対して全原子計算を実施す
ることで、電子顕微鏡さらには光学顕微鏡で
も観察可能な現象の解明を可能とします。こ
れにより、従来は実験では観察できない現象
の解明を目的としていた計算科学技術を、実
験と直接比較が可能な技術にまで発展させ
るイノベーションを実現します。

■ 期待される成果
　本プロジェクトでは、超大規模計算科学
シミュレーションによって、単純に「計算サ
イズ」を大きくするのでは無く、計算科学の
本質的な「質」の変革を目指します。例え
ば、燃料電池分野ではこれまでの計算科
学が対象としてきた触媒への添加元素の
設計では無く、触媒層の３次元構造の設
計を可能とし「元素に頼らない材料設計」
を実現します。さらに、トライボロジー分野
では小規模計算による摩擦現象の解明か
ら、超大規模計算によって初めて可能とな
る摩耗現象の解明へとパラダイムシフトを
実現します。これらの革新により、産業技術
への計算科学の貢献にイノベーションをも
たらすことを目的としています。

研 究プロジェクト

超大規模計算科学シミュレーションの産業展開
Super-Large-Scale Computational Science Simulations for Industrial Development
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｜ ナノテクノロジー材料NANOTECHNOLOGY & MATERIAL

久保 百司 教授
Prof. Momoji Kubo

CONTACT 022-215-2050 kubo-staff@imr.tohoku.ac.jp022-215-2051 http://www.simulation.imr.tohoku.ac.jp/

研究プロジェクト

摩擦融合研究プロジェクト
Tribology Fusion Research Project

■ 研究の概要
　摩擦低減技術は自動車分野をはじめ、あ
らゆる産業分野、生活環境における効率
的エネルギー活用と安心・安全の鍵であり、
低炭素社会実現の観点からも極めて重要で
す。たとえば、自動車の全エネルギー損失
は、20%がエンジンやトランスミッションな
どにおける摩擦に起因しますが、現在までの
摩擦低減技術による燃費向上は約0.7％/年
程度にとどまっています。そこで、機械分野
と材料分野の研究者、ならびに産業界の技
術者が協働して、従来まで経験的であった
摩擦低減技術に対して科学的なアプロー
チを駆使した技術開発を行います。摩擦界
面に着目したナノレベルでの物理・化学的
視点からの現象解明、ならびに摩擦機構の
基礎的・理論的解明に基づき、超潤滑シス
テムのための設計指針を確立し、燃費効率
の大幅な向上によるCO2排出量削減を実
証します。

■ 研究の目的
　従来、経験の積み重ねによる開発がなさ
れてきた摩擦低減技術について、本研究で

は機械・材料科学分野における材料創成、
低摩擦発現技術と界面評価・解析を基盤と
することにより、超潤滑ナノ界面の最適化
技術を開発します。具体的には、「油潤滑」、
「水潤滑」、「固体潤滑」について、固－液
界面特性、潤滑剤・添加剤の作用メカニ
ズム、ナノ界面形成メカニズム（なじみ過程）
をそれぞれ明らかにすることにより、実用低
摩擦材料・界面設計技術を構築します。
　また、氷-ゴムの摩擦機構解明にも取り組
んでおり、将来的に滑りにくさと省エネを両
立する冬タイヤの開発につながると期待さ
れます。

■ 研究の特色
　摩擦低減技術は国内外の民間企業なら
びに大学や研究機関において研究開発が
なされてますが、摩擦は固体表面・潤滑油
など多くの要素が界面において複雑に絡む
動的特性のために、経験的な特性評価に
よるマクロスケールの開発がなされているに
すぎず、基礎的かつ理論的に検討するには
至っていませんでした。この研究プロジェクト
は東北大学におけるトライボロジー研究の

ポテンシャルを活かして、摩擦界面を幅広
い分野の融合研究により科学的に理解
し、その理論に基づいて研究開発を進める
ものです。さらに、実用化を強く念頭におい
た技術開発及び学術的機構解明に裏付け
された技術開発をテーマ設定の理念として
います。

■ 期待される成果
　研究において開発される摩擦低減技術
により、経験的評価に基づく材料・潤滑剤
の選定から「超潤滑ナノ界面層からのボトム
アップ型低摩擦システム設計」へのパラダイ
ムシフトが期待されています。エネルギーロ
スの減少によるエネルギーの高効率利用
に貢献し、地球温暖化対策としてCO2排出
量低減が期待できます。さらに機械機器の
高い信頼性と耐久性を保障することがで
き、リコールの減少、機械機器の保全費・部
品費の節減、潤滑設備関係者の労働力節
減、耐久年数の延長による設備投資の節
減、破損による損害の低減、稼働率・機械
効率の向上による設備投資の節減などの
経済効果が期待できます。
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産業技術支援表面力測定を中心手段としたナノ界面評価

タイヤ技術開発

ナノインプリンティング用樹脂
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宇宙機器のマルチスケールシミュレーション エンジン用潤滑剤のマルチスケールシミュレーション 太陽電池のマルチスケールシミュレーション


