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Advance/OCTAが扱う対象は、従来のソフトウエアでは簡単に扱えなかったソフトマテリアル、即ち、
繊維・ゴムなどに関係する高分子、おむつ・塗料等に関係するコロイドやゲル、洗剤・石鹸等に関係す

る界面活性剤、ディスプレイ等に関連する液晶等である。Advance/OCTAによって、これらソフトマテ
リアルに対するシミュレーション解析を行うことができる。また、材料設計統合システムとの連携によ

り、高分子モデルの構築やポテンシャルパラメータの取得を可能にすることができつつあり、使い易さ

を向上させてきている。ここでは、この Advance/OCTAについて紹介すると共に、材料設計統合シス
テム内での Advance/OCTAの利用、及び、Advance/Biostationでのフラグメント分子軌道法と
Advance/OCTAの連携による高分子のトータル解析について紹介する。 
 
Key word: soft material, polymer, molecular dynamics, coarse-grained dynamics, polymer 
 
1. 背景 

OCTA[1]は日本の産官学の共同研究プロジェク
ト「高機能材料設計プラットフォームの研究開発」

において開発された。このプロジェクトは経済産業

省によって 1997年に提案され、産業技術開発制度
に基づいて、NEDOへの委託事業として名古屋大
学において 1998年から 2002年までの間、11企業
の参加により行われた。このプロジェクトの目的は、

材料のミクロ構造とマクロな特性とを結びつけ、材

料開発に役に立つような計算機シミュレーション

システムをつくることであった。物質の性質がその

ミクロな構造とどのように関連しているのかを理

解することは物理、化学、物質科学の中心的課題で

あると共に、ミクロな階層とマクロな階層の関係を

理解することは企業における既存材料の改良、新規

材料開発などの研究開発においても決定的に重要

な問題であるからである。 
当社は、上記のプロジェクトで開発された OCTA

の商用利用の権利を 2006年にOCTA管理委員会か
ら取得し、弊社にて改良を加えた上で Advance  
*アドバンスソフト株式会社 技術第 2部 

2nd Technical Division, AdvanceSoft Corporation 

/OCTA[2]としてサポートサービスを行ったり、カ
スタマイズサービスや受託解析サービスを行って

きた。また、最近、当社では、材料設計統合システ

ム内での計算エンジンとして Advance/OCTAを位
置づけ、Advance/OCTAの有効利用を推進してき
ている。 
本稿では、Advance/OCTAの内容や適用例、及

び、材料設計統合システム内での Advance/OCTA
の利用について紹介する。 
 
2. Advance/OCTAの内容 
2.1. Advance/OCTAの概略 
計算機シミュレーションシステム

Advance/OCTAの対象物質は高分子、コロイド、
界面活性剤やゲルなどのソフトマテリアルである

が、このような複雑で多岐にわたる対象は単独のシ

ミュレータで扱うことはできない。例えば、ソフト

マテリアルの代表である高分子の性質はそれを構

成するモノマーの性質だけで決まるものではない。

分子量、分子量分布、分岐構造、分子鎖の配向の程

度、結晶化度、結晶とアモルファスの界面構造など

にもよる。この状況は高分子混合材料や微粒子分散
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材料では、さらに複雑となる。これらの材料では、

分散状態や相界面の状態によって物性が大きく変

わってしまう。 
そこで、Advance/OCTAでは、シミュレータを、
モデル化や近似の手法、解析対象と目的、長さスケ

ール、時間スケールに応じて使い分けている。それ

は、対象となるソフトマテリアルが多岐にわたって

いること、材料特性が分子構造のみならず分子の集

合状態に依存することもあり、目的に応じて、シミ

ュレータを使い分ける必要があるからである。 
具体的には、Advance/OCTAは、高分子ダイナ

ミックス解析を行う COGNAC[3]、粘弾性解析を行
う PASTA[4]、相分離解析等を行う SUSHI[5]、マ
クロ解析を行うMUFFINという 4つのシミュレー
タとそれらを統合するグラフィックインターフェ

ース GOURMETから構成される（図 1）。4つのシ
ミュレータは、モデル化や近似の手法が異なり、解

析対象と目的、長さスケール、時間スケールに応じ

て使い分ける。また、Advance/OCTAでは、これ
らシミュレータで得られた相分離構造から有限要

素法のメッシュを発生させ構造解析を行うことも

可能で、シミュレータ間の連携に大きな特徴を有し

ている。 
主なシミュレータの概略を以下に示しておく。 

•汎用粗視化分子動力学シミュレータ

COGNAC[3]：原子集合体を単位として行う粗視化
分子動力学法による分子レベルのダイナミックス

シミュレータ。 
•レオロジーシミュレータ PASTA[4]：土井
-Edwards の管模型(レプテーション理論)[6]に基
づいて高分子溶融体のレオロジーを予測する分子

レベルのダイナミックスシミュレータ。 
•動的平均場法シミュレータ SUSHI[5]：相分離構
造や界面構造などの高分子系に見られるメソスケ

ール構造を動的平均場法によってシミュレートす

る界面構造シミュレータ。 
•多相構造シミュレータMUFFIN：多成分高分子混
合系の分散構造を差分法、有限要素法などによって

シミュレートする多相系ダイナミックスシミュレ

ータ。 

MUFFIN（マクロ）

nm μm mm m
fsec

psec

nsec

μsec

msec

sec

SUSHI（相分離など）

GOURMET

PASTA（粘弾性など）

COGNAC（高分子などのダイナミックス）

OCTA＝グラフィックインターフェースGOURMET＋４つの計算エンジン

・計算対象が幅広い

・材料特性は分子構
造だけでなく集合状
態等で決まる

･階層ごとシミュレー
タを使い分け、連携

 

図 1 Advance/OCTAの構成 

 
Advance/OCTAは、ソフトマテリアルに関する
さまざまな現象の解析に適用できる（図 2）。例え
ば、シミュレーションによって、ブレンド高分子が

さまざまな積層構造をとり得ることがわかる。そこ

で、積層構造と弾性的性質の解析による繊維材料の

開発、ナノパターン形成解析による、レジストや高

密度メモリの開発、水分保湿に有利な積層構造を見

出すことによる化粧品開発等に Advance/OCTAが
利用できる。また、架橋を有する高分子の水分吸収

機能の解析によって、おむつや化粧品の開発、温度

等の環境変化に伴う高分子ゲルの体積変化を解析

することで、人工筋肉やドラッグデリバリー等の開

発に利用することもできる。さらに、電場に対する

構造変化の応答を解析することによって、液晶ディ

スプレイや液晶レンズの開発等に利用することも

できる。 
 

液晶

ミクロ相分離構造

・積層構造と弾性的性質の関係解析
→繊維材料

・ナノパターン形成解析
→レジスト、高密度メモリ

・水分保湿に有利な構造予測
→化粧品

高分子ゲル

OCTA HP
(http://octa.jp/)
より掲載

・水分吸収機能解析→おむつ、化粧品
・体積相転移現象の解析→人工筋肉や
ドラッグデリバリーへの応用

OCTA HP
(http://octa.jp/)
より掲載

・電場による構造変化解析
→液晶ディスプレイ、液晶レンズ

OCTA HP(http://octa.jp/)より掲載

 

図 2 Advance/OCTAの適用範囲例 
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2.2. 汎用粗視化分子動力学シミュレータ‒COGNAC 

COGNAC(COarse Grained molecular 
dynamics program Nagoya Cooperation)[3]とは、
汎用粗視化分子動力学プログラムであり、この計算

エンジンはさまざまな外場（流れや変形）のもとで

の高分子の動力学計算を行うことができる。フル・

アトミスティックモデルでの分子動力学計算、ビー

ズ・スプリングモデルのように粗視化したモデルで

の粗視化動力学計算が可能である。ここで、粗視化

分子動力学とは、原子を 1つの質点として運動方程
式を解いていく、通常のアトミスティックな古典分

子動力学と異なり、いくつかの原子の集合体を 1つ
の単位として、その構成単位のダイナミクスをシミ

ュレーションする（図 3）。それにより通常のアト
ミスティックな分子動力学に比較して、大きなサイ

ズ（原子数、分子数、重合度）のシステムの長時間

のダイナミクスをシミュレーションすることが可

能になる。ただし、シミュレーションモデルの自由

度が大きくなる分、粗視化の単位、粗視化単位のポ

テンシャル関数、およびポテンシャルパラメータな

どの選択の自由度も増大し、ユーザーにゆだねられ

る部分が大きい。 
 

 

Atomistic：扱える規模に限界

United atom

Bead-spring

ポリスチレン(一部)

水素をマージ

炭素の結合角度
を無視

H

C

 

図 3 粗視化の概念図 

 
COGNACにおいては、分子動力学として一般的

に用いられる各種アンサンブル、およびポテンシャ

ル関数に加えて、ビーズ－スプリングモデル、

Dissipative particle dynamics (DPD) 等の粗視化
シミュレーションを行う際に利用される、ポテシン

ャル関数、運動方程式が組み込まれている。また材

料物性予測のために有用な、流動、伸張変形、ある

いは固体壁などの外場、架橋反応等の化学反応など

の機能を有する。さらにユーザーによるモデル、ポ

テシンャル関数等の拡張が容易に行えるプログラ

ム構成を持っている。これら多様な機能に加えて、

COGNACは相分離構造を取り扱うために、新たに
開発されたアルゴリズムを持ち、平均場シミュレー

タ SUSHIにより求められた相分離構造に基づいて、
粗視化分子動力学のための分子鎖構造を生成し、シ

ミュレーションを行うことができる。この機能によ

り、SUSHI、Muffinなどの他のメソスケールシミ
ュレータとの連携が可能になり、メソ領域シミュレ

ーションによる高機能材料設計に対して、有用なツ

ールとなっている。 
次に、当社での適用事例について紹介する。ただ

し、残念ながら、企業様からの受託解析については

ご紹介することはできない。紹介できるのは、大学

と共同で行った研究のみである。 
電場印加が水溶媒蒸発に与える影響を

Advance/OCTAを用いて動力学計算を行い解析し
た事例を示す[7]。水面に平行方向に電場を与えると
蒸発が抑制される一方で、水面に垂直に電場を印加

すると蒸発が促進されることがわかった（図 4）。
これは、水面に平行に電場を与えると、図 4に示す
ように水分子が一列に並んだ水素結合ネットワー

クが形成され、このネットワークから水分子が抜け

出すには、多大なエネルギーを要すると考えられる。

一方、水面に対して垂直に電場を加えた場合、図の

ように水表面は円錐型の水素結合ネットワークが

形成され、頂上にある水分子は比較的ネットワーク

から抜けやすくなると考えられる。その結果として、

水表面に垂直に電場を印加した場合、溶媒蒸発が起

こり易くなるのではないかと結論づけた。実際、電

界紡糸という電圧印加でポリマーを噴流させナノ

ファイバーを形成させる実験で、水溶媒が異常に早

く蒸発することが観測されており、それは、水面に

対して垂直方向で電場が印加されていることによ

るのではないかと考えられる。 
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a) b) c) d)

電場印加方向
蒸発抑制 蒸発促進 蒸発促進  

 

図 4 電場印加時の水の蒸発解析 

 
次に、透過膜中でのグラフトポリマーの解析事例

を示す[8]。透過膜としてポリアクリロニトリル等の
多孔質にポリマーをグラフトさせ、ポリマーの状態

変化を利用して透過性を制御する実験が数多く行

われている。しかしながら、グラフトされたポリマ

ーがどのような状態にあるのかを詳細に解析した

例があまりない。そこで、グラフトポリマーの構造

を解析するため、粗視化動力学シミュレーションを

行った。その結果、細孔の壁面にグラフトされた場

合、図 5に示すようにグラフトポリマーは壁面に近
いところでうろうろする傾向にあり、グラフト密度

が低いあるいはポリマー重合度が低い場合は細孔

の大きさを小さくできず、グラフト密度やポリマー

重合度を大きくするとそれに比例するように細孔

の大きさが小さくなることがわかった。また、細孔

内部ではなく、細孔に出入り口にポリマーをグラフ

トさせた場合、グラフト密度がかなり大きい場合で

も、細孔を塞ぐ効果はほとんどなく、透過性に重要

なのは細孔内部にグラフトされたポリマーではな

いか、ということが示唆された。 
 

透過膜細孔内部にグラフトされた場合

透過膜細孔出入り口にグラフトされた場合

 

図 5 細孔にグラフトされたポリマーの構造 

 
その他、一般的には、COGNACで以下のような

解析が可能である。 
①応力―歪み解析：1方向に一定速度で変形を加え、
応力―歪み曲線を計算し、ヤング率、降伏応力、降

伏後の挙動等を評価することにより、高分子材料の

力学的特性を明らかにできる。 
②ガス拡散解析：高分子アモルファス中での単分子

の拡散係数を計算し、対象材料の単分子に対するバ

リア特性を評価し、ポリマー容器やコンタクトレン

ズ等の高分子材料に対する単分子の透過性や溶解

度の改善に役立てる。 
③光学特性評価：射出成型時のポリマー分子の配向

を解析することで、ポリマー材料の光学特性を解析

できる。 
④体積弾性率評価：圧力変化に伴う体積変化を計算

し、対象材料の体積弾性率を評価する。体積弾性率

の異なる材料を組み合わせて使う場合、温度変化に

より応力が発生し材料にクラックが発生し壊れる

が、この問題解決に役立てる。 
⑤ガラス転移温度（Tg）評価：高温から一定間隔で
温度を下げていき系の体積変化を計算し、体積変化

の屈曲点であるガラス転移温度を求める。例えば、

ゴム状態の軟質ウレタンフォーム（Tg<<室温）は
スポンジやクッション、硬質ウレタンフォーム

（Tg>>室温）は断熱材、中間状態ウレタンフォー
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ム（Tg<=室温）は低反発まくらに利用される。 
 
2.3. SUSHI、PASTA、MUFFIN 

PASTA[4]は、からみあった高分子のレオロジー
的応答をレプテーションモデル[6]とからみあいの
デュアル・スリップリンクモデル[6]で計算し、解析
を行うシミュレータである。 

SUSHI[5]は、Edwardsの自己無撞着場方程式[6]
を解くことによって、高分子の相分離や表面の効果

によって生ずる高分子の構造を計算する。相分離構

造の解析でブレンド高分子の積層構造や相溶性を

計算することができ、積層構造を利用した材料開発

（レジスト、高密度メモリ）や相溶性を利用した材

料開発に利用することが可能である。 
MUFFINはソフトマテリアルのさまざまな問題
に現れる偏微分方程式に対する汎用的なソルバー

エンジンである。実際には以下に示すシミュレーシ

ョンプログラムで構成される。①多相流体シミュレ

ータ（PhaseSeparation）[9]、②電解質流体シミュ
レータ（Electrolyte）、③マイクロ電気化学チップ
流体シミュレータ（MEMFluid）、④線形弾性体シ
ミュレータ（Elastica）[10]、⑤ゲル大変形動力学
シミュレータ（Geldyn）[11]、⑥光透過性シミュレ
ータ（Turban）。 
ここでは、光透過性シミュレータ Turbanを用い

た解析例を示す。Turbanによりポリエチレン球晶
の充填構造を求め、その構造について、誘電テンソ

ルから、光透過性の尺度である濁り度を計算した。

図 6に示すような、充填構造や、球晶直径変化と濁
り度スペクトルとの関係を求めることができた。 
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図 6 球晶多孔質の構造と光透過解析 

 
2.4. 材料設計統合システム内での Advance/OCTA
の位置づけ 
高分子モデリング、高分子数設定、ポテンシャル

パラメータの設定等は材料設計統合プラットフォ

ームで行うことができる。例えば、材料設計統合プ

ラットフォームにて、モノマーをマウスクリックで

構築し、Head原子と Tail原子をクリックで指定し
た後、重合度を指定すれば、ポリマーを容易に構築

できる。また、ポリマーの数の指定も材料設計統合

プラットフォーム内で可能である。さらに、

COGNACでの分子動力学計算に必要なポテンシャ
ルパラメータは、材料設計統合プラットフォームに

おいて装備しており、ボタン操作だけで、COGNAC
の入力にポテンシャルパラメータのデータを取り

込むことができる。現在Dreidingポテンシャル[12]
が利用可能であり、今後 UFFポテンシャル[13]と
Amberポテンシャル[14]を装備していく予定であ
る。 
従って、最初の高分子モデリング、高分子数指定、

ポテンシャル指定等は材料設計統合プラットフォ

ームで行って Advance/OCTA入力ファイルを作成
し、それを用いて Advance/OCTAの計算を実行で
きるようになっている。 
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2.5. 材料設計統合システムを介した Advance/ 
OCTAと Advance/Biostationの連携 
高分子の電子状態計算に関しては、当社が販売し

ているフラグメント分子軌道計算法[15]プログラ
ム Advance/Biostation[16]で行うことができる。
Advance/Biostationも材料設計統合システムの計
算ソルバーであるため、Advance/Biostationで計算
したデータを、材料設計統合システムを介して

Advance/OCTAの計算に利用することも可能とな
っている。 
実際に、材料設計統合システムを介して、

Advance/Biostationと Advance/OCTAを連携させ
て行ったブタジエンポリマーに関するシミュレー

ションの例を示す。まず、モノマーを材料設計統合

システムにてマウスクリックで構築した。Head原
子と Tail原子をクリックで指定した後、重合度を
指定すれば、ブタジエンポリマーが容易に構築でき

る。その構造を入力構造として、高分子のフラグメ

ント分割を行った後、Advance/Biostationでのフラ
グメント分子軌道計算を行い最適化構造と原子電

荷を求めた（図 7）。 
 

 

図 7 フラグメント分子軌道法で最適化したブタ
ジエンポリマー構造を材料設計統合システムで表

示した図 

 
次に、求めた原子電荷を、Advance/OCTAの入
力ファイルに取り込み、ポリマーの数や密度等を指

定して、Advance/OCTAの入力ファイルを構築し
た後、Advance/OCTAによる分子動力学計算を実
施し、ポリブタジエンポリマーの常温での平衡状態

の構造を求めることができた（図 8）。 

 

図 8 材料設計統合システムでブタジエンポリマ
ーモデルを作成し、その構造を入力構造として

Advance/Biostationで最適化構造と原子電荷を求
め、その電荷データを用いて Advance/OCTAで分
子動力学計算を行い求めた、ブタジエンポリマーの

平衡状態構造。 

 
3. まとめ 
従来のソフトウエアでは簡単に扱えなかったソ

フトマテリアル、即ち、繊維・ゴムなどに関係する

高分子、おむつ・塗料等に関係するコロイドやゲル、

洗剤・石鹸等に関係する界面活性剤、ディスプレイ

等に関連する液晶等に対して、Advance/OCTA を
用いたシミュレーション解析を行うことができる。

また、材料設計統合システムとの連携により、高分

子モデルの構築やポテンシャルパラメータの取得

が可能になり、使い易さが向上してきている。さら

に、材料設計統合システムを介して、他の計算エン

ジンとの連携が容易になってきており、今まででき

なかった解析もできるようになってきている。特に、

材料設計統合システムを介した、フラグメント分子

軌道計算と分子動力学計算の連携によって、高分子

解析において、Advance/OCTA の活用範囲が大幅
に広がる可能性が出てきている。 
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