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水圏における材料シミュレーション 1)においては、材料と水の

混合状態における構造と動態を知るととともに、高分子やイオン

を含む階層的な構造により機能発現するため、水分子から材料の

マクロな構造までつなげることが必要である。我々2)は新学術領

域「水圏機能材料」（領域代表：加藤隆史東大教授）において、量

子から流体レベルまでの分子シミュレーション技術を統合する

ことで、分子論的な立場から水圏機能材料の構造と機能を解明

し、分子・材料の制御・高機能化を実現することを目指している。 

濃厚状態にある材料の分子動力学パラメータを量子論的に決

定する手法 3)を用いて、東大加藤らによるイオン機能液晶膜 4)の

解析に適用した。ジャイロイド、カラムナーの構造の再現に成功

し（Fig. 1）、水分量の増加による状態変化を解明した。また、東

大原田らによる XES スペクトルに対応した各種イオンの水和

構造を分子動力学により同定した。九大田中らによる生体適合材

料、阪大高島らによるホスト-ゲスト分子についても、分子動力学

モデルを作成し（Fig. 2）、水環境下の機能発現について解析して

いる。 

また、マルチスケールシミュレーション手法の構築、すなわち

散逸粒子動力学 5)と分子動力学、ブラウン動力学と格子ボルツマ

ン法 6, 7)（Fig. 3）による連成解析プログラムを構築・改良中であ

り、各種の水圏機能材料の実験系の解析に適用予定である。 
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