


1.　研究開発の背景とねらい

   高分子材料は、その軽量性、成形加工性、透明性等の
点から構造物や輸送　機器等の構造材をはじめ、電気・電
子情報産業における光電子基礎素材等としても大きな期
待を集めていると同時に、廃棄、リサイクル等の課題の解
決にも寄与できることが求められています。

　しかし、高分子材料はその構成成分や分子構造の多様
性から、要求されている機能を発揮する材料候補が膨大
な数 にのぼり、最適な物質設計は困難を極めている。現
状においては、こうした材料の開発は、多くの試行錯誤的
実験の繰り返しにより行われているのが実状であり、今後
ますます高度化・複雑化していく材料開発には、十分対応
ができない状況となってきています。こうした現状を打開し、
優れた機能を有する高分子材料を創出するためには、新
しい計算手法を活用したシミュレーション技術による材料
設計の高度化・高速化をはかり、より効率的な材料開発技
術を確立することが強く求められています。

   本研究開発は、新規材料の創出及び 開発の効率化を
実現するために、従来.困難であった高分子材料の構造や
特性の予測を計算機実験によって可能とするための新規
シミュレーション技術の実用化を目指した技術開発を行な
うことを目的とします。これにより、新製造技術関連分野、
航空・宇宙関連分野、新エネルギー・ 省エネルギー分野
等での新規産業の創出に資すると期待されています。

研究開発概要
Introduction

1. Research and Development
　　　　Background and Its Purpose
　 Polymeric materials are regarded as a potential structural
material for architectures, transport vehicles, etc. as well as a
photoelectron base material in the electric and electronics
information industries, due to their lightness, moldability and
transparency.  At the same time, polymeric materials need to
have environmentally friendly properties   such as being
recyclable, thus reducing waste.
　 However, designing the most appropriate material is
extremely difficult, as the diversity of molecule structure and
constituents of polymeric materials means that there is an
enormous number of possible materials which possess the
required functions.  Current research and development
methods depend much on trial-and-error, and such methods
will not be able to cope with material designing which is
becoming more advanced and complicated.
　 In order to move beyond the current situation and produce
polymeric materials with excellent functions, more efficient
research and development methods need to be established by
advancing and speeding up the design of materials, using
simulation technology realized through new calculation
methods.
　 This research and development project aims to develop
technologies for utilizing new simulation technology which
enables prediction of structures and properties of polymeric
materials, which has thus far been difficult, by computer
experiments in order to make the creation and the
development of new materials more efficient.
　 It is hoped that this research and development will
contribute to the creation of new industries in various fields
such as environment protection,aerospace, new energy and
energy conservation.

2.　研究開発内容

　「高機能材料設計プラットフォーム」においては、以下

の２つのサブテーマについて研究開発を行ないます。

①　メソ領域の状態変化を対象にしたシミュレーション

プログラムの開発

　　　高分子材料を対象に10-9秒から105秒、10-9mから

　103mのメソ領域における材料内部の状態変化を扱う

　シミュレーションプログラムを開発します。

②　ミクローメソーマクロ領域間の“シームレスズーミン
グシミュレーションを可能にする統合環境（材料設計プ

ラットフォーム）の開発

　　　①で開発したメソ領域の状態変化を扱うシミレー

　ションプログラム及びミクロ・マクロ領域のシミュレー

　ションプログラムをシステム的に連携させ、計算機上

　でミクローメソーマクロ領域を自由に行き来し、高分

　子材料の構造や特性を予測・再現することのできる

　統合環境「材料設計プラットフォーム」を開発します。

2. Research and Development Content

　  The project has two research themes:.
(1) Development of a simulation program for change of state in
the mesoscopic range

　  A simulation program for change of state within polymeric
materials in the mesoscopic range of 10-9 to 105 seconds and 10-9 to
10-3 m, will be developed.

(2) Development of an integrated environment that enables a
“seamless zooming” simulation between micro, meso and
macroscopic ranges (Platform for designing materials)

　  By systematically combining micro and macroscopic range
simulation programs and the above mesoscopic range simulation
program, an integrated environment which will enable free
movement between micro, meso and macroscopic regions on
computers, and prediction and reproduction of structure and
properties of polymeric materials, will be developed.

3.　研究開発期間

　本研究開発の実施期間は、平成10年度から平成13年
度までの４年間です。

3. Period of the Research and Development

     The research and development of the project is four years  from
FY1998  to FY2001



研究開発の体制
Implementation　of　Research and Development

　本研究開発は、通商産業省の新規産業創出型産業
科学技術研究開発制度により、新エネルギー・産業技
術総合開発機構（ＮＥＤＯ）が「財団法人　化学技術戦
略推進機構」に委託して実施しています。なお、当該財
団は、民間企業並びに大学の研究開発の参画を得て、
研究開発責任者（土井正男名古屋大学教授）の下に集
結して、本プロジェクトを実施しています。

　The implementation of this research and
development has been entrusted to the Japan
Chemical Innovation Institute by the New Energy
and Industrial Technology Development
Organization (NEDO) under MITI’s Program for
the Scientific Technology Development for Industries
that Creates New Industries.  The Japan Chemical
Innovation Institute is carrying out the research and
development with cooperation from private
enterprises and academia, under the leadership of
the project leader, Dr. Masao Doi of Nagoya
University.

　　　　　　　　　  　通商産業省・工業技術院　　　　　　  文部省
　　　　　　　　　　　  　　MITI　AIST                   Ministry of Education

　　　　　　   　　　　　　　　 出資 Funding

　　　　　　   　新エネルギー・産業技術総合開発機構　　　    研究費
　　　　　　　　　　 　　　N　E　D　O　　　　　　　　　　 　Research Grants
　　　　         　　　　　　　 委託 Entrustment

　　再委託 Re-entrustment 　    （財）化学技術戦略推進機構       共同事業 Joint Venture
　 　          　　　　 　Ｊ　Ｃ　Ｉ　Ｉ
　　　　　　　　　  共同研究 Joint Research

　　　　　　　　　集中共同研究　  名古屋大学

　　　　　　　　　 Joint Research    Nagoya University

　  山形大学 工学部　          　　　  　　　　          旭化成 Asahi Chemical Industry
　　 Yamagata University Faculty of Engineering 　 　　　　 　　　 宇部興産 Ube Industries
　    東京大学　生産技術研究所 　　　　　　　　                      ＪＳＲ JSR Co. 

　　 University of Tokyo Institute of Industrial Science 　        住友化学 Sumitomo Chemical
　　東京大学 工学部　　　　　　　　　        東芝 Toshiba Co.
　　 University of Tokyo Faculty of Engineering 　　　　　        日本ゼオン Nippon Zeon
　　東京工業大学　工学部　　　　　　　　        日本総合研究所 The Japan Research Inst.
　　 T.I.T. Faculty of Engineering 　　                    日本ポリオレフィン Japan Polyolefins
　　京都大学　工学部　　　　　　　　　        富士写真フイルム Fuji Photo Film
　　 Kyoto University Faculty of Engineering 　　　　　        富士通 Fujitsu
　　京都大学　化学研究所　　　　　　　　 　　　　         三井化学 Mitsui Chemicals
　　 Kyoto University Institute for Chemical Research　　        三菱化学 Mitsubishi Chemical



高機能材料設計プラットフォームの概要
Outline of Platform for Designing High Functional Materials
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        「新材料」の要求
        Demand for New Materials               従来法

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　Usual approach

       　　 優れた用途特性

　  Superior application characteristics

                  +
 　  低環境負荷、リサイクル　等

   A reduced burden on the environment
     and higher recyclabitity  etc.                                           絨毯爆撃的な試行錯誤
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　   Repeated trial-and-error

               プラットフォームの利用                                experimentation

　　　　　　　　Platform use

                                           シームレスズーミング
   ・融　　点　　　　　　　　　　         Seamless Zooming　　　  　　　　　　　　　＜出力＞
　　Melting point 　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 Output

   ・弾性率                                         有限要素法

　　Elastic modules　　　　　　　　　　　　　　　　　           Finite element method

     ・粘　　度                                                                        分散構造シミュレーション法

　　　Viscosity　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　        Simulation of dispersion system

    ・透明性

       Transparency                                                                                     動的平均場法                ・化学構造

    ・熱伝導率                                            Dynamic mean  field　　　　　　Chemical structure

   Thermal conductivity,                                                                         simulation　                                  ・分子量

　　　　　      etc.                                     粗視化分子動力学法         Molecular weight,

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　       Coarse-grained MD                                     etc.

                                                                    　　　　　　　　　　　　　         分子動力学法
　　　　＜入力＞    　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　                   Molecular dynamics

  　 　　Input

                                   新材料開発の高度化、高速化、省力化

　　　　　　　　　　　Sophisticated,high-speed and labor saving development

                                 of new high functional materials

          具体例

　　　　　 Examples

      ＬＰガス容器等のプラスチック　　　　自動車窓ガラス等プラスチック化　　　　住宅窓等のプラスチック化

　　　化による積載重量軽減　　　　　　　　による車体計量化　　　　　　　　　　　による断熱性向上

　　　　  LP Gas Container                        Car Windows                         Housing Windows



     手　法        機　能　　　   入　力　　　 出　力

      Method                                 Functions                                      Input        Output

  粗視化分子動力学法    長い多くの高分子が絡　　　　高分子鎖の要素特性　 高分子鎖の全体特性
　　 Coarse-grained MD　　　 み合いながら動く様子を　　　　　  長さ　                               鎖の配向と絡み合い
　　　　　　　　　　　　　　　  みせる　　　　　　　　　　　　  　分岐構造　　　　　　　  均一液体の粘弾性
　　　　　　　　　　　　　　　　Simulate the motion of                     混合比　　　　　　　　  レオロジー特性
　　　　　　　　　　　　　　　　polymer chains under the
                                                           condition of entanglement      Elementary properties of     General properties of
                                                           effect                                         polymer chain                      polymer chain
                                                                                                                   Length of chain                      Entanglement

                                                                    10 -9～10-3 sec　　　　　  　 Branch structure                    Viscoelasticity

                                                                    10 -9～10 -7 m                            Mixing ratio                           Rheological properties

                動的平均場法                 高分子混合系の作る空間      　　　高分子鎖の全体特性　　高分子が作る自己組織
　　  Dynamic Mean Field             的な構造を見せる　　　　　　　　  境界条件　                  構造とその界面特性
                                                                                                                                                               界面エネルギー
　　　　　　　　　　　　　　　 　Simulate dynamics of　　　　　　　　　　　　　　　　　　  界面の合体、分裂
　　　　　　　　　　　　　　　　 spatial structure of                        General properties of                  過程の運動法則
                                                             　   polymer mixture                            polymer chains
　                                                                                                                                                                          Self-organization
                                                                                                                                Boundary conditions           structure & properties
　　                                                                                                                                                                      of interface
                                                                     10 -8～1 sec                                                                                            Interfacial energy
                                                                     10- 8～10 -6m                                                                                            Velocity of polymer
                                                                                                                                                                                              at interface,
                                                                                                                                                                                   association and
                                                                                                                                                                                   segregation process

             分散構造ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝ法   　  高分子と固体微粒子との混合　　　　　　　　　　　　　　  材料の特性
　　          Simulation of 　　　　系や混じり合わない高分子の　　　　　　　　　　　　　　　　  　強度
　　　　 Dispersio System　　　　混合系の作る不均一構造をみ              界面特性　　　　　　  　弾性率
                                                        せる                                                          混合分率　　　　　 　 熱伝導性
                                                                                                                         混合条件
                                                               Simulate heterogeneous                                                           材料の内部構造
　　　　　　　　　　　　　　　　　 structure of polymer and           Properties of interface
                                                               solid-particle mixture                       Mixing ratio                           Materials properties
                                                                                                                                 Mixing condition                        Elastic modulus
                                                                                                                                                                                    Thermal conductivity
                                                                        10 -3～105sec
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　10 -6～10 -3m　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　   Internal structure

メソ領域シミュレーション法の関連
Relationships Between Meso-simulation Method



粗視化分子動力学シミュレーション法の研究開発
Research and Development of Coarse-grained Molecular Dynamics Simulations

　本研究では、目的とする現象・物性に応じた時間・空
間スケールまで粗視化した高分子鎖のモデルを構築し、
分子動力学シミュレーションにより解析します。また、
粗視化モデルのパラメータをよりミクロなレベルのモデ
ルから決定する手法も開発していきます。さらに、多種
多様なモデルを扱える汎用性の高い分子動力学シミュレー
ションエンジンの設計・開発も行います。これらにより、
例えば分子鎖の拡散やガラス転移、結晶化などを解析可
能にしていきます。また、管モデルと同等のレベルまで
粗視化を進めることで、秒のオーダーの長時間緩和が支
配的なレオロジーまで予測可能にします。

　　Various models of polymer chains, coarse-grained in
time and space scales, are being developed and analyzed
molecular dynamics (MD) simulations of polymeric
materials. Methods of determining parameters in coarse-
grained models from microscopic models will also be
developed. Also under way is the design and development
of general-purpose and easily-extensible MD simulators
which can handle wide varieties of coarse-grained models.
Through such development, it will be possible to research,
for example, molecular diffusion, glass transition,
crystallization, and　rheological properties.

粗視化分子動力学シミュレーションの階層
Hierarchy of Coarse-grained Molecular Dynamics Simulation

  粗視化モデル
Coarse-grained model

原子モデル
Atomistic
model

管モデル
 Tube  model

100   10-3

10-4 　10-6

10-8　 10-8

    レオロジー  Rheology

　･分岐鎖　･多分散
    Branched   polydisperse
　･直鎖    ･単分散
     Linear      monodisperse

   不均一系
     Inhomogeneous system
　･ブレンド  Blend

   ･ミクロドメイン
     Microdomain
　･界面   Interface

   均一系
     Homogeneous system
　･単結晶 Single crystal

　･非晶     Amorphous

時間   空間　　    　対象系　　　　　　　        物性
 Time     Space            Target system                          Property

(sec.)  （m）　

･せん断粘度
  Shear viscosity

･伸長粘度
  Elongational
  viscosity

･緩和弾性率
  Relaxation modulus

･構造 Structure

･ガラス転移温度
  Glass transition temperature

･溶解度パラメーター
  Solubility parameter

･弾性率
  Elastic modulus

･密度 Density

･拡散定数
  Diffusion constant

  分子鎖の絡み合い
    Entanglement

  配位エントロピー
   Configurational entropy

セグメント間相互作用
Intersegment interaction
原子間相互作用
Interatomic interaction



動的平均場シミュレーション法の研究開発
Research and Development of Dynamic Mean Field Simulation Method

「動的平均場シミュレーション法」は、高分子の複雑な相互
作用を「平均場」としてモデル化し、高分子の集合状態の変
化・発展を解析して、高分子のメソ領域の構造と物性を予測
する事を目的としています。メソ領域は、原子スケールとマク
ロスケールの中間に位置する領域で、高分子の個々の特徴
が、実際の材料物性にどのように関係しているかを解明す
るために、重要な役割を果たしていると考えられています。

Simulations using the mean field theory aim to predict the
structures　and properties of polymers at the mesoscopic
scale. The method is　based on the concentration field
approximation  for model  polymer　systems.  The
mesoscopic　scale extends between the atomic scale and
the macroscopic　scale, and it plays an important role in
the analysis of　material  properties ,  especial ly  in
p r e d i c t i n g a c t u a l　p o l y m e r  c h a r a c t e r i s t i c s .

平均場近似の考え方
Concept of Mean Field Approximation

平均場中の高分子
A simple polymer chain in a mean field

多数の高分子の相互作用
Interaction between many polymer chains

高分子系の相分離構造
Domain Structures of Phase Separated Polymer Systems

A B

高分子の２成分混合物
Binary polymer blend

A B

２成分結合高分子
Block Copolymer

結合様式の違いによる構造変化
Dependence of Domain Structures on the Polymer Chain Architecture

A A A

BBC

A

B

高分子鎖全体を場として扱う
Treat entire polymer chains as a field

高分子鎖を1本毎に考慮する
Consider individual polymer chains

高分子鎖の種類毎
に分離して、大きな
分離構造を形成して
いく．

Each type of polymer
chain separates from
one other and makes
macroscopic domain
structures.

高分子鎖の種類毎の
相分離構造は、異なる
種類の高分子が結合
しているために成長し
ない．

Phase separated
domain structures of
each type of polymer
chain do not grow
microscopically due to
the connectivity of
different types of
chains.

高分子鎖の種類毎
に集積して、モザイ
ク状の構造が形成さ
れる．

Each type of
polymer chain
concentrates and
makes mosaic
structures of each
type of domain.

高分子鎖の主鎖を中心
にした構造が形成され、
その内部に側鎖の集積
構造が形成される．

Domain structures
consisting of the main
part of polymer chains
share major part of the
system and the rest of
the polymer chains
form internal domain
structures.



分散構造シミュレーション法の研究開発
Research and development of simulations of dispersion system

　分散構造シミュレータでは空間的にも時間的にも大きなス

ケールの高分子系の現象（空間スケール 0.1μm 程度から

100μm 程度、時間スケールは～sec のオーダー）を取り扱

う。そのような大きなスケールの高分子系の問題を解くため

に連続体モデルで表現された粗視化モデルを用いる。

　Lagrangian-Eulerian描像やEuler描像により有限要素法や

有限差分法を用いて、主に以下のような問題を解くためのシ
ミュレータを構築することを目標とする。

 “Simulator of Dispersion System” deals with large scale
spatio-temporal behaviors of polymeric systems (～0.1μm
to ～100μm, ～sec). In order to solve such large scale
problems of polymeric systems, we use coarse-grained
models in which the system can be treated as a continum
system.
 We aim to construct simulators to solve following
problems using the finite element or the finite difference
method in the Lagrangian-Eulerian or Eulerian pictures.

1. 多成分液滴分散系のダイナミクス
Dynamics of multi-component droplet systems

2. 外場下での高分子混合系の
　　ドメイン構造のダイナミクス
  Dynamics of phase separated domain of
  polymer mixture under external fields

電気粘性流体にずり流動を印加した後の

(a)無電場下(b)電場下での分散構造の時間発展
Time evolution of domain structures of an electric

rheological fluid in (a) no electric field (b) an imposed
electric field under a shear flow.

3. ゲルの膨潤と収縮過程のダイナミクス
  Swelling and shrinking dynamics of gels

ゲルの収縮過程における膨潤相（薄色）･収縮相（濃色）

相分離によるバンブーパターン形成の様子
The bamboo-like shrinking pattern of gel due to phase

separation into swollen and shrunken state.

4. 高分子材料の破壊
   Fracture of polymetric materials

高分子材料の破壊特性
Fracture of Polymer Material

高分子の破断面 (Fracture Surface Pattern)

クレーズ及びキャビテーション (Craze & Cavitation)

Step Shear

を印加した後

の液滴 のま

わりの流れ

場

Velocity 
field around 
a single 
droplet under
a shear flow

5. 濡れ現象や溶媒の蒸発と関係した相分離の問題
  Phase separation dynamics related to wetting and/or evapolation phenomena



プラットフォームの研究開発
Platform Development

  本研究では、メソ領域のシミュレーションを行うエンジン、シ
ミュレーションエンジンを接続するズーミングエンジン、シミュ
レーションの結果を解析する解析エンジン等のエンジン群を、
その上で統合的に動作させるプラットフォームを研究開発し
ます。プラットフォームは、エンジンの実行に必要なデータを
準備し、エンジンを実行させ、エンジンのシミュレーション結
果データをディスプレイに表示し、ディスクファイルに書きま
す。プラットフォームは最終的には、材料開発研究者が、様々
なスケールで、統合的に物質のシミュレーションを実行し、
物質の構造と物理的性能の関係についての、理解を深める
ことを、支援することにより、材料開発研究者が新規のより
良い高機能材料を、設計することを目指しています。

 A platform on which cooperatively engines for mesoscopic
simulations, zooming engines for connecting simulation
engines, and analysis engines for analyzing the results of
simulations can be operated in an integrated manner are
being developed. The platform prepares the input data of
the engines, operates the engines and displays the resulting
data and records the data on disk files. We are aiming at
providing researchers a platform that will help 　simulate
materials at various scales and understand the relations
between structures and physical properties. This will
guide the researchers to design new and better high
functional materials.

プラットフォーム概要
Outline of the Platform 

ファイル
file

プラットフォーム
　　Platform

ズーミングエンジン
Zooming engine

解析エンジン
Analysis engine

分散構造エンジン
Dispersed structure
 simulation engine

動的平均場エンジン
Dynamic mean field 
theory engine

粗視化MDエンジン
Coarse-grained molecular 
dynamics  engine

結果表示
Visualization of result

ﾃﾞｰﾀ交換
Data exchange

ﾃﾞｰﾀ交換
Data exchange

ﾃﾞｰﾀ交換
Data exchange

・シミュレーション
結果
  Result of 
             simulation

・解析結果
  Result of 
             analysis

シミュレーション
パラメータ入力
Input of simulation 
parameter



検証研究
Verification　Research

　高分子材料の構造や特性に関するシミュレーション結果の　              The repeatability of the results of simulations on

再現性を検証します。                                                         structures and the characteristics of polymeric materials

　ひとつは「基本計画」にあるポリエチレンの成型加工性（伸張         will be verified. The moldability ( elongational viscosity

粘度、ずり粘度）、熱物性（融点）、 　力学物性及び光学物性を        and shear  viscosity ), thermal properties (melting  point ),

高精度で予測します。                                                                            mechanical properties (elastic modules) and optical

また、企業が共通に関心のあるテーマを「標準問題」に設定し、 　　 properties (transparency) of polyethlene accurately, which

シミュレーション及びプラットフォームの有用性を検証します。　　     are considered to be the targets of the system as a whole,

　　　　　　                                                                                                will be predicted. We will also designate some “standard

                                                                                                                problems”, of interest to many chemical  companies , and
                                                                                                                verify the effectiveness of our  simulation programs and

                                                                                                                platform.

　                       達成目標　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　標準問題
　　　　　　　　Target of the system                                                           Standard Problems

                   ポリエチレンの諸物性  　　　　　　　　　　　　　　　例えば　ポリマーコーティング

                   Properties of Polyethylene　　　　　　　　　　　　　　　　　　　Polymer Coating etc.

                                                   高機能材料設計プラットフォーム
　　　　　　　　　　　　　　　 　Platform for Designing High Functional Materials

                                                               物性値を再現しているか？

                                          Is the system able to predict properties ?



成果の活用分野
 Application Areas of Project Results

高機能材料設計プラットフォームは新規材料の創出及び開発　　　This project aims at overcoming previous difficulties
の効率化を実現するために、従来困難であった高分子材料の     and development technology for the practical
構造や特性の予測を計算機実験によって可能とする新規シミ      application of  advanced simulation  technology to
 ュレーション技術の実用化を目指しており、これにより、新製        predict  structures and the characteristics of
造技術関連分野、環境関連分野、航空･宇宙関連分野、新エ       polymeric materials by computer  simulation. In this
ネルギー・省エネルギー分野等での新規産業の創造に資す　　   way ,this project will contribute to the creation of new
ると期待されています。　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　  　 industries in fields related to new  manufacturing
                                                                                                            technologies, environment preservation,  aerospace,
                                                                                                 new energy and energy saving and so on.

 　　  環境関連分野 　　　　　　　　　　　　　　　新エネルギー・
　    Environmental　Preservation 　　　　　　　　　　　　　　　　　　省エネルギー分野
 生分解性高分子　　Biodegradable Polymer                                                   　　 New Energy & Energy Saving

                                                                          二次電池　Secondary Battery

　　　航空・宇宙関連分野
　　　　    　Aerospace

　　　　　　宇宙工場用部材
　　　   Materials for  Space Factory

                                                                           新製造技術関連分野
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　     New Manufacturing

　                                                                                                                                                       Technologies

  　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 宇宙工場  Space Factory

　　　　　　　　　高機能材料設計プラットフォーム
             Platform for Designing High Functional Materials


