
1. 利用の概略

1) 利用目的・内容

タ イ ヤ 用ゴム材料などの高分子材料の太規模シミュレーションに関する基礎技術について検討する。
本研究ではゴム材料の粘弾性シミュレーションを行い、ゴムの架橋構造、フィラー構造が物性発現に果たす役

割について検討する。これにより、シミュレーション技術の高度化を図り、ゴム材料の研究開発に役立つ知見

1 I を 得 る こ と を 目 的 とす る 。

2) 利用意義（産業利用の 観 点 か ら ）

タ イ ヤ 用ゴム材料は架橋高分子中にフィラーと呼ばれるナノ粒子が充填された複雑なコンポジット材料であ

り、シミュレーションは物性機能発現機構の解明に寄与すると期待されている。本シミュレーション技術は次

世代の高機能ゴム材料の設計開発に応用できるため、本研究は産業利用の観点から大きな意義を持つテーマで

ある。

3) ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ ー を 利用する必要性

自社のコンピュータシステムで実施可能な粗視化分子動力学シミュレーションの粒子数は数万粒子程度である

が、ゴム材料のモデル系 としては小さいためシ ミュレーシ ョンか ら得 られ る情 報 に限 界 がある。名古屋大学情

報基盤センターの大規模計算環境でノード間並列計算を行うことにより数十万から数百万粒子のシミュレーシ

ョンが可能になることから、ゴム材料のモデルについてこれまでできなかった様々な検討が可能となる。

2．成果の概要

※記入の際は各項目の枠内に収まるように記入してください。補足資料を付加することは可能です。
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q 1) 本利用で得られた成果（成果が得られなかった場合はその理由）

※内容を以下のうちから選択の上、計算機利用の観点から得られた知見を中心に記載してください。

( 1. 計算科学、 2 ． コ ン ピ ュ ー タ ・ サ イ エ ン ス 、 3 . プ ロ グ ラ ム チ ュ ー ニ ン グ 、 4 . その他 ）
昨年度検討したゴム材料の粘弾性ジミュレーション技術を応用して、ゴムの架橋構造や自由末端鎖が粘弾性特

性に及ぼす影響について調べた。月本技術は、線形粘弾性理論に基づいて粗視化 MD              シ ミ ュ レ ー シ ョン で 得 ら れ

た緩和弾性率を積分変換して動的粘弾性G'    、 G"    、 t an o の マ ス ター カー プ を求 め る もの で 、振 動 シ ミュレ ー

ションで求めた動的粘弾性に温度時間換算則を適用する方 法に比べてより簡 便にマスターカーブを得ることが

できることから、構造因子に関する系統的な検討を行うのに適している。自由末端鎖および架橋点数を変えた
モデル高分子系に本技術を適用しt an o  を求めた。自由末端鎖の有無、架橋数によりt an o  の形状が変化する

結果が得られ、ゴムの粘弾性に対する自由末端鎖、架橋密度の役割に関する理解が深まった。

c
2) 社会・経済への波及効果の見通し
本研究により高分子材料のシミュレーション技術の高度化が進んでいる。本技術はまだ発展途上であるが、本

年度の研究で得られた知見を高機能ゴム材料の開発に応用するごとで、より高性能の次世代ゴム材料の開発に

結び付くと期待している。

3) その他の成果
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