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【緒言】 
近年のナノテクノロジーの発展により、ナノスケールで起こる「化学反応」がマクロスケールでの

機械特性・性能に大きく影響を与えるようになり、重厚長大な機械システムといえども「化学反応」

の電子レベル制御が必須となってきている。さらに、機械システムは、「動き」によって初めて機能が

発現することから、「化学反応」と「摩擦、衝撃、応力、流体、電位、伝熱」などが複雑に絡み合った

マルチフィジックス現象の電子レベルでの深い理解とそれに基づく設計が重要課題となっている。 
これまで機械分野においては、マルチフィジックス現象の理論的検討には、有限要素法、流体力学

などの連続体理論が活用されてきた。しかし、「化学反応」の解明には電子を取り扱うことが必須であ

り、電子を考慮していない連続体理論をいくら発展させても、「化学反応」を含むマルチフィジックス

現象の解明は不可能である。そこで著者らは、機械分野に量子化学を導入するという異分野融合の発

想に至り、第一原理分子動力学法、Tight-Binding 量子分子動力学法に基づくマルチフィジックスシミ

ュレータの開発を進めてきた（図)。また、開発した第一原理分子動力学法と Tight-Binding 量子分子

動力学法に基づくマルチフィジックスシミュレータを用いて、燃料電池、太陽電池、トライボロジー、

エレクトロニクス、マイクロマシン、電気自動車、航空・宇宙機器、クリーンエネルギー、発電プラ

ント、水素ステーションなどエネルギー・環境に係わる広範囲な研究分野において、システム・材料

設計を実現してきた[1-7]。 
さらには、上記の第一原理分子動力学シミュレーション、Tight-Binding 量子分子動力学シミュレー

ションに加え、粗視化分子動力学シミュレーション、連続体力学シミュレーションまでの幅広いシミ

ュレーション技術を融合したマルチスケールシミュレーション技術の開発を推進してきた。本講演で

は、「化学反応」と「摩擦、衝撃、応力、流体、電位、伝熱」などが複雑に絡み合ったマルチフィジッ

クス現象・マルチスケール現象に対して、上記で開発したシミュレータを応用した研究例について紹

介する。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 機械分野におけるマルチフィジックスシミュレーションのコンセプト図（論文[7]の表紙絵に採択） 
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