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分子シミュレーションとは何ですか？

Q:分子シミュレーションで解析ができると聞きましたが中身がわからないので教えてください

A: トライボロジー現象を分子シミュレーションで表すことができたら．複雑な摩擦面の解析が進むのでは

との思いで2000年前後に検討を開始．



まず言葉を理解するところから始めた．

しかし，トライボロジー解析には化学反応を表現する必要があると考え，当時量子分子動力学法を提唱さ

れていた東北大学宮本明先生と共同研究をスタートさせ，低μ潤滑油添加剤の代表であるMoDTCのトライ

ボケミカル反応を解析した．結果，MoDTCから低μ分子MoS2が分離される解析に成功．ある程度分子シ

ミュレーションで表現可能であると結論づけた（次ページ）．

一方，分子シミュレーションはごく狭い範囲の解析の域を出ない限界があることが分かった．実際の摩

擦面の状態を計算しようとしても計算時間がかかりすぎるので実際の摩擦現象をそのまま分子シミュレー

ションでは表現できないことも分かった．これを前提に利用を検討されることを推奨する．
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