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1. はじめに 

近年ではカーボンニュートラルへの対応のため，モビリティにおいては電気自動車の開発が積極的に進められてお

り，モーターの潤滑剤であるグリースが注目されている．クリーンエネルギーの観点では洋上風力発電の発展が望ま

れている．洋上風力発電では地上の風力発電よりもメンテナンスのコストがかかるため，メンテナンスフリーのため

には主軸受などに使われているグリースの性能向上が求められている 1)． 

材料科学の観点からは，溶液の均質性が期待されるオイルと比べ，製造工程の履歴が残る不均質なグリース系は解

析が難しい．分子レベルからグリースを描写すると，まず基油の中で増ちょう剤が会合体を形成する．この会合体が

集合してメソスケールの構造体を形成し，さらにひも状あるいは柱状につながってミセル（非極性溶媒中の集合体と

いう意味では逆ミセル）を形成する．このひも状や棒状のミセルがゲルネットワーク構造を形成することで，半固形

状の性質を保っていると考えられている．また，基油分子と比べて，増ちょう剤が会合したミセルは有意に大きいマ

ルチスケール流体であるため，ミセルのダイナミクスとしてグリースの物性を議論すべきであると考えられる． 

そこで本研究では分子シミュレーションを用いた解析を行う．分子シミュレーションにおけるミクロな計算手法と

して分子動力学法（MD; Molecular Dynamics）があるが，MD では基油とミセルの大きさが大きく異なるため，時間的，

空間的にも困難である．本研究では散逸粒子動力学（DPD; Dissipative Particle Dynamics）を用いる．DPD は粗視化シミ

ュレーション手法の一つであり，複数の原子団を一つの粒子として方程式を解くことにより，ミセルと基油の運動を

同時に扱うことができる 2)． 

本研究ではまず，基油中で増ちょう剤が会合体を形成して，繊維構造が形成される過程をシミュレーションによっ

て解析した．また，それらの繊維構造にせん断変形を加えることで起こるダイナミクスを解析した． 

 

2. 計算手法 

2.1 シミュレーションモデルについて 

DPD では，複数の原子を一つの粒子として運動方程

式を解く．本研究ではセッケングリースについて分子

のモデリングを行った．増ちょう剤分子は 1 つの親水

基と 2 つの疎水基の合計 3 つのビーズで粗視化し，基

油分子は 2 つのビーズで粗視化を行った（Fig.1）．ま

たそれぞれの粒子間に働く反発力の大きさは基油の

等温圧縮率などから求めることができ，増ちょう剤の

親水基の部分を h，疎水基の部分を t，基油の DPD 粒

子を o，としたとき，粒子間に働く反発力を次のように

設定する 2,3)． 

𝑎𝑖𝑗  = (

ℎ 𝑡 𝑜
ℎ 15 60 60
𝑡 60 15 15
𝑜 60 15 15

) 

2.2 シミュレーション条件 

計算条件は本シミュレーションでは単位長さ，エネルギー，質量をそれぞれカットオフ距離 rc，温度 kT，粒子質量

mで無次元化する．ばね定数は K=100，結合距離は rs=0.73 として，ノイズパラメータ σ =3.0 と摩擦パラメータγ=4.5

とする．系を構成している粒子数は増ちょう剤粒子を 3,000 粒子，溶媒粒子を 36,000 粒子とし，増ちょう剤の濃度は

20％とした．粒子の密度はρ=5 とし，NVT アンサンブルでシミュレーションを行う．シミュレーション時間は 4,000,000

ステップとし，時間刻みは Δt = 0.04 で計算を行った．シミュレーションは LAMMPS を使用した 4)． 

 また，平衡化ののち，シミュレーションボックス全体にせん断を印加する．この時のせん断率は 1.0×10-8 ~ 10.0 とし，

それぞれシミュレーションを行う． 

Fig.1 Simulation models of grease molecule 
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3. 結果と考察 

ランダムに増ちょう剤が分散した状態からシミュレーションを行うと，時間

経過とともに増ちょう剤の親水基の部分が凝集してひも状のミセルが形成され

た．ひも状ミセルのスナップショットを Fig.2 に示す．この図では基油及び増ち

ょう剤の疎水基の部分は見やすさのため表示していない．この図より，増ちょ

う剤がひも状ミセルを形成し，それぞれのミセルがつながりあって繊維構造を

保っている様子が分かる． 

さらに，この繊維構造にせん断を印加した時に粘度の変化を調べると Fig.3 の

ようになった．これよりせん断速度の増加とともに粘度が低下していることが

分かる．この粘度の低下は繊維構造の崩壊や、繊維構造がせん断方向へと配向

することで生じていると考えられる．せん断速度𝛾̇ = 10−4以下ではミセルがネ

ットワーク構造を形成しているが，せん断速度𝛾̇ = 10−4以上になるとネットワ

ーク構造が崩れ，ひも状ミセルの長さが短くなり，球状ミセルへと変化する様

子が見られた．また，せん断速度𝛾̇ = 1.0付近ではせん断によって増ちょう剤同

士がぶつかり合って凝集を起こしている様子が見られた．しかし，Fig.3 の粘度

は粒子の熱揺らぎにより，低せん断速度域では誤差が大きいので，さらに多く

のトラジェクトリの積算が必要である． 

また，せん断速度とミセルの配向の関係を Fig.4 に示す．この図より，せん断速度𝛾̇10−5あたりを超えると配向パラ

メータが上昇していく様子が分かる．また𝛾̇ = 0.1付近で配向パラメータが低下している．これは増ちょう剤のミセル

構造がひも状から球状へと変化したことによりせん断方向とのなす角が大きくなったためであると考えられる．  

これらよりミセルの崩壊と配向の関係を調べると，せん断速度𝛾̇ = 10−5~10−4 付近では増ちょう剤のネットワーク

構造の崩壊は見られないが，ミセルがせん断方向へと配向していくということが分かった．これより低せん断速度域

では，ミセルの配向によって粘度の低下が起こると考えられる． 

 

 

 

 

4. 結言 

本研究では増ちょう剤の繊維構造をシミュレーションによって解析した．グリースの繊維構造にせん断を加えると，

繊維構造の崩壊やせん断方向への配向によって粘度の低下がみられるということが分かった． 

今後はレオロジーの観点から粘弾性の挙動を観測するとともに，シミュレーションモデルをより現実の系に近づけ

て解析を行う予定である． 
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