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【緒言】 
 これまで当研究室で開発してきた Tight-binding 量子分子動力学(MD)法を更に発展させ，従来

の第一原理的手法と比較して約 1000 万倍の高速化を達成した超高速化量子 MD 法の開発に成功

した．本手法により，量子論に基づく大規模な分子レベルシミュレーションが可能となるため，

ナノ物性を精度良く求められるようになった．得られた分子レベルの力学物性を，有限要素法

(FEM)などマクロシミュレータのパラメータに反映することにより，マルチレベルシミュレータ

へと展開することができる．スーパーコンピュータシステムも利用した、トライボケミカル反応

を伴う大規模系に適用した結果について報告する。 

【計算方法】 
 ナノトライボ物性を計算する超高速化量子 MD 法は，Tight-binding 量子 MD プログラム

Colors[1]と，高速 MD プログラム NEW-RYUDO[2]を組み合わせることにより実現される．

Tight-binding 近似のパラメータは，密度汎関数理論に基づく第一原理計算により求められた結合

エネルギー，電子状態，結合次数を精度良く再現するように決定されている．化学反応や機械的

ひずみにより電子状態が変わる毎に Colors を用いて電子状態計算を行い，得られた電荷や結合

エネルギーを忠実にポテンシャルに反映して NEW-RYUDO による MD 計算を行うことで，超高

速化を達成している．マクロレベルでは，各種実試験結果と直接対応できるよう，FEM やキネ

ティックモンテカルロ(KMC)法を用いた摩擦・加工試験シミュレータを開発している． 
【結果と考察】 

図１ 鉄基板間 ZDDP 境界膜中の酸化鉄

粒子の大規模量子分子動力学計算．(a)全
体と(b)0fs および(c)650fs における界面． 
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 純鉄基板間に挟まれて摩擦状態にある，自動

車用エンジンオイル添加剤のジアルキルジチオ

リン酸亜鉛(ZDDP)境界膜中の酸化鉄磨耗粉を，

スーパーコンピュータ NEC SX-8 上で超高速化

量子 MD 法により計算した結果を示す．図 1(a)
に示すように，全 3315 原子，20970 軌道の大

規模量子 MD 計算に成功している．酸化鉄近傍

のみを量子論的に解析するハイブリッド手法に

より，摩耗粉が摩擦運動により分解される様子

が観察されている．本研究ではトライボシステ

ム全体を量子論的に計算するため，摩擦特性に

大きな影響を及ぼすことが予想される，基板－

境界膜界面も同時に解析できる．実際，図 1(b)
および図 1(c)に示すように，界面で Fe-O 間の

結合エネルギーが大きくなる一方 Zn-O 間では

小さくなっており，結果として Fe 近傍に O が

近付き Zn が離れていく様子が観察された． 
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