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Fig. 1  Snapshot of the molecular dynamics simulation 

of at external pressures Pzz = 1.24 GPa 
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1. 背景 
トロイダル式無段変速機（Continuously Variable Transmission：CVT）は滑らかな 2つの回転体接触部に形成される弾
性流体潤滑（Elastohydrodynamic Lubrication：EHL）油膜，トラクションフルードを介して動力が伝達される機構にな
っている 1)．トラクションフルードはしゅう動面に油膜を形成することにより潤滑油として作用するために低温にお

いても潤滑油として小さな摩擦損失で流動性を保つ必要がある一方で，トラクション力を効率よく伝達するために高

圧・高せん断場下において高い摩擦係数・高トラクション係数を併せ持つ必要があり，これら相反する特性を両立す

ることが技術的課題となっている．これらの特性を兼ね備えたトラクションフルードが開発されれば，変速機の小型

化・高容量化，それに伴う燃費向上・環境負荷低減などが期待できるため，高トラクション係数を発現するフルード

が望まれている．これまでは，主に実験的手法によりそのようなフルード分子の探索が進められてきており，有効な

分子構造も提案されている．しかしながら，そのトラクション力発生の機構は充分に解明されていない 2-6)． 
そこで本研究では，これまでに分子動力学シミュレータ LAMMPS を用い，固体間に挟まれたフルードに対してせ
ん断を印加するシミュレーション手法を構築し，温度，せん断速度差などの条件を様々に変えてトラクション係数を

評価してきた．今回さらに，フルード分子の構造や分布がトラクション係数に及ぼす影響を調べるため，高分子を対

象に用いた報告 7)がなされているパーシステントホモロジー解析をせん断場中のフルードに対しておこない、複数の

分子におけるトラクション係数との関係について評価・考察した． 
 

2. 手法 

トラクション基油である DM2H，および Bicyclohexyl，Cyclohexane，t-Butylcyclohexane，Cyclooctane，t-Butylbenzene，
Dodecaneに対しシミュレーションをおこなった．DM2Hは有橋脂環構造 2つが中心となる炭素で結びついた構造を持
った亜鈴型化合物であり 2,3-dimethyl-2-[(3-methylbicyclo[2.2.1]hept-2-yl)methyl]bicyclo[2,2,1]heptane （DM2H，化学式
C18H30）として表される． 
以下にシミュレーションシステムの構築手順を示す．分子データはWinmostarを用いて作成し，作成した分子を約 1

万原子になるよう配置した後に温度一定の条件でシミュレーションを進め熱平衡状態の配置を作成する．膜厚方向と

なる z方向は 10 nmとした．次に，フルード分子層に対しモデル金属固体 480 原子から構成されるα鉄を模した原子

層を鉛直方向上下に配置する．固体原子層の原子振動は凍結させ，フルード層と接するしゅう動面は（100）面とする． 
固体原子層とフルード間に働く相互作用については，固体原子層とフルード間の界面滑りが生じない程度に大きな

相互作用を設定する．これは，実現可能な計算時間でシミュレーションを実施するためであり，また，EHL条件下に
おいては個体−フルード間の相互作用ではなくフルード層内の

相互作用がトラクション発現の主要因子であるとの考えに基づ

いている 2)．  
境界条件は水平方向である x, y方向に周期的とする．さらに，

上部の固体層に対して鉛直下方向に圧力に相当する力を加え，

上下の固体層に対し水平方向に定すべりを印加する．時間刻み

0.5 フェムト秒にて時間発展計算をすることにより定圧・定せ

ん断状態のアンサンブルを作成し，その後トラクション係数等

の評価をおこなう．定圧・定せん断状態におけるスナップショ

ットを Fig. 1 に示す． 
得られた原子座標に対し、パーシステントホモロジー解析ソ

フトウェア Homcloud8)を使用し 3 次元点集合データ解析をおこ

なった． 
 

 
 
3. 結果と考察 

各フルード分子について，相対滑り速度差 50 m/s，最大圧力 1.24 GPa，温度 20℃の条件にて約 3 ナノ秒程度のシミ
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Fig. 3  Persistent diagram of (a) DM2H and  

(b) t-Butylbenzene in shear field. 

 
Fig. 2  Traction coefficients from simulation and 

experiment. 

ュレーション時間に渡るシミュレーションにより得られたト

ラクション係数と，SSR 値 7%，最大圧力 1.24 GPa，温度 20℃
の条件にて実施した実験により得られたトラクション係数を

用いてプロットした結果を Fig.2 に示す．トラクション係数

のフルード間での大小関係が実験値の結果を定性的に再現出

来た．しかし，Cyclooctane については全体の傾向から外れ，

実験値に比較して大きなトラクション係数を示している．こ

れについて，より長時間となる 30 ナノ秒のシミュレーション

を実施した結果，トラクション係数は 0.176から 0.16 へと低

下し，全体的な傾向に近づいた． 
 
次に 7 種全てのフルード分子について，せん断状態におけ

る炭素原子の座標データに対してパーシステントホモロジー

解析をおこない，0 次・1 次・2 次のパーシステント図を得た．

そのうち空隙のトポロジーに対応する 2 次のパーシステント

図を比較した結果，トラクション係数が大きな分子において

パーシステント図における分布がより大きな Birth-time 側に

なっている様子が確認できた．7 種の中でトラクション係数

が最大である DM2H と最小である t-Butylbenzene に対する 2
次パーシステント図を Fig.3 に示す．トラクション係数の大

きなフルード分子ほど、より広い空間に渡る構造が形成され

ていることを示していると推察される． 
 
4. 結語 
 固体原子層に挟まれたフルードに対して定圧・定せん断状

態とする全原子分子動力学シミュレーション手法を用いて複

数分子のトラクション係数を評価した．得られた炭素原子の

座標データに対してパーシステントホモロジー解析をおこな

い，トラクション係数が大きい分子ほど 2 次パーシステント

図の分布がより大きな Birth-time 側になる傾向があること

を見出した． 
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