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2. 分子軌道計算に基づく酵素の精密分子設計と実験による検証

岡山大学 大学院自然科学研究科 田村 隆

分子軌道計算に基づく酵素の
精密分子設計と実験による検証

田村 隆 （岡山大学大学院自然科学研究科農学系）
SSe

2.25Å

S S
2.07Å

遺伝子と量子は20世紀の科学を大きく変革した。

遺伝子の発見は遺伝子組換え技術に発展し，蛋白質工学が登場した。蛋白質の構造と機能
を詳細に研究することが可能になった。

21世紀の生命科学にさらに大きなインパクトを与えるものは….それは量子ではないだろうか。

- 11 -
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岡山大学 大学院自然科学研究科 田村 隆

量子酵素化学の発想

• 化学反応とは電子の挙動が支配する現象。

• 酵素分子内で起こる化学反応を量子化学計算で予
測できれば，酵素の反応機構解析や精密な分子設
計ができるだろう。

• 計算の専門家でないタンパク屋にも出来る方法はな
いだろうか。

• 律速段階に直接関わるアミノ酸残基に限定する。
• 溶媒としての水分子は計算しない。
• 市販のパソコンで計算を行う。
• 半経験的分子軌道計算MOPACを使う。

• 実験による検証をする。
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岡山大学 大学院自然科学研究科 田村 隆

アミノ酸9個のペプチドで充分 ?

まずは，遷移状態を探す

-508

-507

-506

-505

-504

-503

-502

1.1 1.6 2.1 2.6

1.4 A1.3 A 1.5 A 1.6 A

Transition State 
Optimization

FORCE 
calculation

suddle point
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岡山大学 大学院自然科学研究科 田村 隆

遷移状態から反応前と反応後へ

-507

-506

-505

-504

-503

-502

-501

-6 -5 -4 -3 -2 -1 0 1 2 3 4

Hamiltonian
AM 1 (1980)

PM 3 (1988)

PM 5 (2001)

Asp, Glu, Tyrの導入効果
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岡山大学 大学院自然科学研究科 田村 隆

Arg, Trpの導入効果

Ac-Ser-Ile-Lue-Arg-Ala-Gly-Cys-Cys-Gly (end)

Ac-Ser-Ile-Lue-Trp-Ala-Gly-Cys-Cys-Gly (end)

Hisの導入効果
Ac-Ser-Ile-Lue-His-Ala-Gly-Cys-Cys-Gly (end)
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岡山大学 大学院自然科学研究科 田村 隆

活性化エンタルピーΔHキ計算予測値 (kcal/mol)

TrxR1-Q494X-U498Cの発現
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岡山大学 大学院自然科学研究科 田村 隆

Dixon プロットによる活性比較

SSe
2.25Å

S S
2.07Å

CPC:
Ser-Ile-Lue-Gln-Ala-Gly-Cys-Pro-Cys-Gly

Ahrreniusプロットによる活性比較

Q494-1.750

-1.250

-0.750

-0.250

3.240 3.290 3.340 3.390
(1/T) x 103

Q494H

S491A/

Q494H

Q494R

Q494K

Q494D

Q494W

CPC

Ea = (傾き)×2.303RT

⊿Hキ = Ea－RT

⊿Gキ = ‐RTln(kcat・h/kB・T)

⊿Sキ = (⊿Hキ－⊿Gキ ) /T

- 17 -



2. 分子軌道計算に基づく酵素の精密分子設計と実験による検証

岡山大学 大学院自然科学研究科 田村 隆

分子軌道計算の理想と現実

次世代型の蛋白質工学を目指して

- 18 -



2. 分子軌道計算に基づく酵素の精密分子設計と実験による検証

岡山大学 大学院自然科学研究科 田村 隆

量子の世界に飛び込んでみよう !
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3. 塑性加工解析における摩擦の考え方

岡山大学大学院自然科学研究科 清水 一郎

塑性加工解析における摩擦の考え方

清水 一郎

解析支援ネットOKAYAMA 第２回セミナー 16 April 2007

岡山大学大学院自然科学研究科

弾塑性工学分野

塑性加工における摩擦問題

塑性加工における摩擦問題

• 接触圧力が高い（真実接触面積20～80％）

摩擦増大 工具摩耗，焼付き
温度上昇 潤滑剤粘度低下

• 被加工材が塑性変形

微視的構造変化 表面あれ
すべり状態変化 潤滑機構の変化

工具／被加工材界面
における

トライボロジ的条件

塑性加工

各種工業用材料

加工性（加工力）
最終表面精度
不均一流れ

表面仕上げと摩擦低減の両立課題

特徴

- 20 -
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岡山大学大学院自然科学研究科 清水 一郎

摩 擦 則

摩 擦 則

１．クーロン（Coulomb）摩擦則

• 摩擦応力は，面に作用する接触圧力に比例する

Yτ
m

p
μ
τ

２．せん断（Shear）摩擦則

• 摩擦応力は，材料のせん断応力（せん断抵抗）に比例する

pμτ  =

Yτmτ  =

：摩擦応力（MPa）

：摩擦係数 [=const.]

：接触圧力（MPa）

：摩擦せん断係数（0 < m < 1）

：せん断応力（MPa）

市販のFEM

摩擦の影響 －１－

摩擦の影響 -１-

平面ひずみ圧縮の初等解析
（スラブ法） ⎭

⎬
⎫

⎩
⎨
⎧

⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛ −= xl

h
μYp

2
2exp

3
2

• クーロン摩擦則（μ）

• ミーゼス降伏条件（Y=200MPa）

• 剛完全塑性体

摩擦丘
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摩擦の影響 －２－

摩擦の影響 -２-

板材引抜き加工
（スラブ法）

⎪⎭

⎪
⎬
⎫

⎪⎩

⎪
⎨
⎧

⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
−⎟⎟

⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
+=

αμ

h
h

αμ
hYP

cot

1

2
2 1

cot
11

3
2

• クーロン摩擦則（μ）

• ミーゼス降伏条件（Y=200MPa）

• 剛完全塑性体

P : 単位幅当たりの引抜き力

塑性加工における摩擦 －１－

塑性加工における摩擦 -１-

潤滑剤を用いる場合

• p ：接触圧力

• τ ：摩擦応力

• py ：塑性局所圧力

• K ：真実接触面積率

• k ：固着面積率

( )[ ]kτkτKτ lY −+= 1

l

Y

τ
τ ：せん断抵抗（MPa）

：潤滑剤膜のせん断強さ

YKpp = より

( )
Y

lY

p
kτkτ

p
τμ −+
==

1

弾性／塑性
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岡山大学大学院自然科学研究科 清水 一郎

塑性加工における摩擦 －２－

塑性加工における摩擦 -２-

接触圧力の増大

K １ 3
1

min

max
max =≅=

Y

Y

p
τ

p
τμ

摩擦応力 摩擦係数

ミーゼス材料

摩擦係数の速度依存性 －１－

摩擦係数の速度依存性 -１-

流体潤滑剤を用いる場合の潤滑状態モデル

• 潤滑挙動に影響する因子
加工条件 → 方式，変形量，速度，温度，etc.
工 具 → 材質，表面性状，etc.
被加工材 → 材質，機械的性質，表面性状，etc.
潤 滑 剤 → 種類，特性，etc.
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摩擦係数の速度依存性 －２－

摩擦係数の速度依存性 -２-

弾性流体潤滑（EHL）

Elasto Hydrodynamic Lubrication

混合潤滑域で摩擦係数が速度に
伴って増加
【静水圧的潤滑機構】

チャネルジャッキング（CJM）
微視的塑性静水圧潤滑（MPHSL）

【動水圧的潤滑機構】
微視的塑性流体潤滑（MPHDL）

機械要素

塑性加工

摩擦係数の速度依存性 －３－

摩擦係数の速度依存性 -３-

微視的塑性静水圧潤滑機構（MPHSL）

微視的塑性流体潤滑（MPHDL）
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摩擦の重要性

摩擦の重要性

摩擦

摩擦が必要な場合

・ 増加すると... 加工力増大，焼付き発生，工具摩耗促進，
加工精度低下，表面品質低下，不均一流れ促進

潤滑剤やコーティングによる低減

（例） 深絞り加工 容器底部の摩擦を増大させ，板厚減
少を抑制するとともに，被加工材の滑
りを防止し，深絞り性を向上させる．

まとめ

ま と め

塑性加工解析において，摩擦の考慮は不可欠である．摩擦は加工

状態に大きな影響を及ぼす．

市販の有限要素解析ソフトでは，一般にクーロン摩擦則とせん断

摩擦則の２つが組み込まれている．しかしながら，塑性加工にお

ける実際の摩擦状態は，これら２つの摩擦則では正確に表現でき

ない．

工具／被加工材のトライボロジ状態は加工様式や条件に伴って変

化する．加工状態に応じて適切な摩擦則を選択する必要がある．

一般に摩擦低減が望まれる一方で，摩擦が重要な役割を担う加工

法も存在する．塑性加工では，摩擦制御が加工成否を左右する重

要な要素のひとつである．
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4. 粉末焼結および粉末鍛造歯車の疲れ強さと接触応力解析

岡山大学大学院自然科学研究科 關 正憲

粉末焼結および粉末鍛造歯車の疲れ強さと接触応力解析

解析支援ネットOKAYAMA 第２回セミナー 2007年4月16日

岡山大学大学院 關 正憲

粉末焼結材と粉末鍛造材の製造工程

鍛造部品

自動車用： コンロッド，クランク軸，ロッカーアーム，歯車，
等速ジョイント，・・・

産業機械用： ベアリングレース，タービンブレード，
フランジ，バルブ，・・・

工具用： モンキーレンチ，スパナ，ペンチ，・・・

自動車用： プーリ，スプロケット，ショックアブソーバ，・・・
産業機械用： クラッチ，ブレーキ，・・・

焼結部品

混合 成形 鍛造

粉末焼結材 粉末鍛造材

焼結
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4. 粉末焼結および粉末鍛造歯車の疲れ強さと接触応力解析

岡山大学大学院自然科学研究科 關 正憲

Surface

0.
5 

m
m

粉末焼結材，粉末鍛造材，溶製鋼材の断面写真

R-2N78

R-SCM R-SCr

R-1N78R-1N75R-1N70

Surface

0.
5 

m
m

7.84g/cm37.50g/cm37.01g/cm3

Sintering Hot forging

Specimen Porosity Heywood diameter

R-1N70 14.6% 35.1μm

R-1N75 3.6% 22.4μm

歯車のかみあいにおける歯面間の接触状態
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4. 粉末焼結および粉末鍛造歯車の疲れ強さと接触応力解析

岡山大学大学院自然科学研究科 關 正憲

Testing machine type φ60
Rotational speed of slower roller 1432rpm

Circumferential velocity of slower roller 4.50m/s
Rotational speed of faster roller 1800rpm

Circumferential velocity of faster roller 5.65m/s
Specific slinding of slower roller -25.7%
Specific slinding of faster roller +20.4%

Slinding velocity 1.15m/s

ローラ試験機と歯車試験機

Rotational speed of test pinion 1800rpm
Rotational speed of mating gear 1315rpm

試験ローラと試験歯車のpmax-N

Test roller Test pinion

Sintered roller Sintered pinion

2×107 2×107
105 106 1071000

1200

1400
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2200

2400

2600

Number of cycles to failure   N

M
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n 
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  a

t w
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ng

 p
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h 
po
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t  

  p
m
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  M

Pa

B : Tooth breakage due to bending
PB : Tooth breakage due to pitting

G–1N78
G–2N78

PB

B

G–SCM

B

500
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900

M
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  σ

B
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  M
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400
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PB

PB

G–2N75

1000
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[7.8] [7.5]

B B

PB
G–2N70
G–1N70

PB

300

200

300

1000
900
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700
600
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400

200

300

[7.0]

1100

B
B

B B B B
B

105 106 107800
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1400
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2200

2400

M
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n 
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p m

ax
  M

Pa

Number of cycles to failure   N

R–SCM

R–1N75
R–1N70

R–SCr
P : Pitting

P

P

P
P

P

R–2N78
R–1N78
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岡山大学大学院自然科学研究科 關 正憲

ローラおよび歯車の面圧強さと密度の関係

7.0 7.2 7.4 7.6 7.8 8.0

800

1200

1600

2000

2400

R–1N70 R–1N75

R–1N78

R–2N78

R–SCM

R–SCr

Green density   g/cm3

Su
rf

ac
e 

du
ra

bi
lit

y 
  p

m
ax

  M
Pa

G–2N75

G–2N78

G–SCMG–1N78

G–1N70

G–2N70

Gear

Roller

20b

17
b

2b
 Hertzian stress distributionp m

ax

Material Matrix Pore
Soft defect Hard defect

Ti-6Al-4V SiC

Young's modulus  E  GPa 206 --- 110 410

Poisson's ratio  ν 0.30 --- 0.34 0.16

半無限平板の解析モデル

z

x
y

Pore with a diameter of 20μm
located at y=0.85b and z=0.5b

平面応力状態の下で有限要素法による応力解析

b：円形平板と半無限平板における弾性接触幅の半分
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4. 粉末焼結および粉末鍛造歯車の疲れ強さと接触応力解析

岡山大学大学院自然科学研究科 關 正憲

2b

p m
ax

弾性半無限平板におけるせん断応力分布

-438MPa

-233MPa

-7.04MPa

208MPa

424MPa

640MPa

855MPa

1071MPa

1286MPa

1502MPa

Pore located at  y=0.85b z=0.5b

(τyz)max

(τyz)min
直交せん断応力τyz

z

x
y

同じ深さでのせん断応力分布と振幅

せん断応力振幅
 

2
)()(

)( minmax yzyz
yzA

ττ
τ

−
=

A(
τ y

z)
A(

τ y
z)

-2 -1 0 1 2

-500

0

500

1000

1500

Dimensionless horizontal distance  y/b

τ y
z  

 M
Pa

Pore

Soft inclusion

Hard inclusion

pmax=1750MPa
d=20μm
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4. 粉末焼結および粉末鍛造歯車の疲れ強さと接触応力解析

岡山大学大学院自然科学研究科 關 正憲

0 50 100 150 200

0.2

0.4

0.6

0.8
Pore
Soft inclusion
Hard inclusion
Pure steel

Pore or inclusion at  z=0.5b

A(
τ y

z/p
m

ax
)

Diameter of pore or inclusion   d  µm

気孔の直径とせん断応力振幅の関係

- 31 -



トライボ表面における解析の紹介

岡山大学大学院

自然科学研究科

藤井 正浩



 



5. トライボ表面における解析の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 藤井 正浩

トライボ表面における解析

岡山大学 大学院自然科学研究科

藤井正浩

機械要素へ適用

DLC被膜
（数nm～数μm）

•高硬度

•低摩擦

•表面平滑性

期待される効果

•摩擦低減

•耐摩耗性向上

•表面強度向上

接触表面のトライボロジー特性

表面近傍の応力

接触表面の改質被膜の強度解析

接触表面の硬質被膜の耐摩耗性評価

メカノケミカル的特性
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5. トライボ表面における解析の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 藤井 正浩

SUS440C
HV（0.3）670

Faster roller Slower roller

N otation Pretreatm ent
D LC  film

thickness
N ―

N D 3 3μm
N D 10 10μm
N C

N itriding

N on-coated

試験ローラ

D
L
C

M
at
ri
x

D
L
C

M
at
ri
x

Electric motor

Vacuum chamber

Radiant
thermometer

Faster roller

Slower roller

Loading spring
Torsion bar

Slip ring

Ferrofluidic seal bearing

Vacuum 
pump

Vacuum gage

30.0 -44.0

M axim um  H ertzian pressure, M P a

S pecific sliding,  %

M ean rolling velocity, m /s

V acuum , P a

800

0.05

< 2×10-3

Faster roller S low er roller

高真空ローラ試験機
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5. トライボ表面における解析の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 藤井 正浩

油潤滑ローラ試験機

Electric motor Personal computer

Torque detector

Electric motor

Slip ringFaster roller

Slower roller
Load cell

Loading spring

Tension bar

摩耗強度（真空無潤滑下）
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5. トライボ表面における解析の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 藤井 正浩

摩耗強度（油潤滑下）

試験片のはく離状態(油潤滑試験)

p max
MPa ND3

before 
test

1100

1400

3mm 1mm

3μ
m

P max
MPa ND10

before 
test

1500

1900

3mm 1mm

10
μm

p

境界面から剥離

境界面の応力に
ついて解析
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5. トライボ表面における解析の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 藤井 正浩

有限要素モデル

2b

10b

20b

h

Matrix

DLC

p m
ax

W
μW

Z

y

DLC
膜厚 h=1，3，6，10，20μm
ヤング率 E=1100GPa
ポアソン比 υ=0.07

ヘルツの最大接触圧力
pmax =250MPa，800MPa
ヘルツの接触幅
2b=70μm

Matrix

Matrix

DLC coating

相当応力 pmax =250MPa

0.0
42.2
84.4
127
169
211
253
296
338
380

[MPa]

(a) h=1μm (b) h=3μm (c) h=6μm

(d) h=10μm (e) h=20μm

2b
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5. トライボ表面における解析の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 藤井 正浩

直交せん断応力 pmax =250MPa

(a) h=1μm (b) h=3μm

(d) h=10μm

(c) h=6μm

(e) h=20μm

-80.0
-60.6
-41.1
-21.7
-2.22
17.2
36.7
56.1
75.6
95.0

[MPa]

2b

境界面における応力振幅

pmax=250 MPa pmax=800 MPa
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6. 画像処理を用いた生産工程の自動化

岡山大学大学院自然科学研究科 宗澤 良臣

画像処理を用いた画像処理を用いた
生産工程の自動化生産工程の自動化

宗澤良臣宗澤良臣

岡山大学大学院自然科学研究科岡山大学大学院自然科学研究科

産業創成工学専攻産業創成工学専攻

（工学部システム工学科）（工学部システム工学科）

作業現場における画像処理，
作業分析による作業改善，自動化

画像処理

作業分析

・加工，組立装置の自動化における目としての役割
・目視検査（官能検査）における作業員の代わりとしての役割
・モノクロ画像処理からカラー画像処理への置き換え

・三次元位置，姿勢の測定による作業姿勢の評価
・手のひらの把持圧力分布測定による手の負担の評価
・道具を用いた技能の伝承における訓練方法の開発

見たいけど見えない！
常時監視のために人は割けない！
人の検査ではばらつきがある！

どんな格好で作業してるの！
作業負荷を低減して作業効率をあげたい！

人間工学で評価したい！

人が見てわかるなら画像処理はまず可能．
人がわからないことも画像処理で可能な場合も！

- 38 -



6. 画像処理を用いた生産工程の自動化

岡山大学大学院自然科学研究科 宗澤 良臣

画像処理

画像取込
前処理
特徴抽出

画像認識 結果出力

カメラ・照明・背景の工夫

入り口の工夫で，後の処理が楽になる

必要な図形
のみ残す

対象物が見える（色が違う）ように工夫することが第一のポイント

画像処理の流れ

色が周りと異なれば，簡単に対象を抽出可能
抽出できれば，形状の把握も可能

ハンダ付け作業におけるハンダ形成状態の認識

ハンダ コテ先 形成中のハンダ

形状認識画像

ハンダ付け作業における自動化では一定時間経過後，
終了と判定を行っていた．
しかし，温度，湿度，組立精度等のばらつきが存在する
ため，一定時間の時間制御では不良品の発生原因となる．
そこで，ハンダの形成状態を画像認識することにより，
他の要因のばらつきの影響なくハンダ付けを出来上が
り状態で終了判定することが可能となり，不良品の発
生を抑制できる．
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6. 画像処理を用いた生産工程の自動化

岡山大学大学院自然科学研究科 宗澤 良臣

（４）赤外線照明＋赤外線対応カメラ

（１）ハロゲン光

取り込み時の工夫により，後の処理が簡単になる．

（２）赤色ＬＥＤ

（３）青色ＬＥＤ

食品原材料中の異物の検出

撮込画像 処理過程 検出結果

粒度選別，風力選別後も食品原材料に混入している異物を安価な
分別装置で除去することは困難である．そこで，作業員の目視検
査に頼ることとなる．しかし，付加価値を生み出す作業でないた
め，できれば作業員を割きたくない作業である．
この検出に，画像処理を導入することにより，作業の省人化を行
うことができる．

異物（白石）
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6. 画像処理を用いた生産工程の自動化

岡山大学大学院自然科学研究科 宗澤 良臣

カラー画像を用いた画像処理

不良箇
所

不良箇
所

撮込画像

赤成分のみ
縁（エッジ）が
処理対象

青成分のみ
表面が処理対象

安価な画像処理装置としてモノクロ画像が用いられてきた．しかし，
現在，USB接続の安価なカラー対応のカメラが発売され，コンピュー
タとUSBカメラにより，安価な画像処理システムを構築することがで
きる．カラー画像を用いることにより，複数回の撮り込みが必要で
あった工程を１工程とすることが可能となり，時間短縮が可能となる．
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6. 画像処理を用いた生産工程の自動化

岡山大学大学院自然科学研究科 宗澤 良臣

作業の測定と訓練

動作入力装置 動作訓練装置

三次元空間の位置，姿勢を計測 三次元空間の位置，姿勢を再現

作業中の作業者の動作，視点の移動を
測定し，作業分析を行う．
その結果を用いて，作業訓練，作業改
善を行い，作業効率を高める．

視点の測定

センサ

アイカメラ

把持圧力分布測定を用いたハンドル操作の評価

技能者の行う作業は手先の感覚が
重要なことが多い．そこで，把持
圧力分布より技能者の特徴を分析
する．
また，ユーザが製品に接する箇所
としては手先が最も多く，その部
分を評価することにより，人間工
学に基づいた製品設計を行える．

旋盤作業におけるハンドル操作の評価

把持圧力測定センサ
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7. 医療分野における流体シミュレーション適用例の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 百武 徹

医療分野における流体シミュレーション
適用例の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 百武 徹

1

お話の内容お話の内容 その１その１

2. マイクロチャネル内の運動良好精子
分離シミュレーション

1. 微小血管内における人工赤血球の
流動シミュレーション
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7. 医療分野における流体シミュレーション適用例の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 百武 徹

2

背背 景景 （人工赤血球とは？）（人工赤血球とは？）

輸血用血液製剤不足の解消
赤血球製剤の代価物

人工酸素運搬体の開発現行の血液製剤のリスク軽減

カプセル型人工赤血球

直径 200 - 250 nm

その特徴を生かして，微小循環障害，狭心病，貧血などへの利用

Liposome-encapsulated hemoglobin (LEH)

3

流体力学的観点からの効果の検証が必要

赤血球が到達できない微小血管部位にも酸素を運搬可能

酸素不均一性の軽減（特に心筋組織内など）

微小循環障害治療薬としての用途が期待

■■

■■

正常な肺細動脈 肺高血圧症の肺細動脈

原発性肺高血圧症原発性肺高血圧症

細動脈レベルでの血管収縮

肺動脈の血管抵抗が上昇

人工赤血球投与による治療

人工赤血球の利用例人工赤血球の利用例

微小循環障害微小循環障害

- 44 -



7. 医療分野における流体シミュレーション適用例の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 百武 徹

4

シミュレーションの必要性シミュレーションの必要性

現状

適切な流体解析ソフトがない

現在期待されている人工赤血球の様々な治療効果を流体
シミュレーションによりある程度定量化できないだろうか？

現在期待されている人工赤血球の様々な治療効果を流体
シミュレーションによりある程度定量化できないだろうか？

微小循環レベルでの新しい人工赤血球流動
シミュレーション技術の開発を目指す！

まずは簡単なモデルで，効果の目安
を知ることが重要

微小血管内（数十～数μm）の流れの実験
・・・・その複雑性や微細であることから困難

新しい流体シミュレーション技術による
効果的且つ安全な方法が有効

この現状を打破するためには・・・

5

動脈 細動脈

毛細血管

細静脈 静脈 大静脈

赤血球と血しょうの分布が不均質になる 赤血球より微小である人工赤血球

どの程度の効果がある？

大動脈

酸素が行き渡らない

細動脈-毛細血管（20 μm）の分岐部
2D分岐部モデルで人工赤血球に

よる微小循環改善作用の可能性を
検証

赤血球が排除される赤血球が排除される
血しょう分離血しょう分離

plasma skimmingplasma skimming

研究内容研究内容 （微小循環障害の場合）（微小循環障害の場合）
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7. 医療分野における流体シミュレーション適用例の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 百武 徹

6

解析方法（解析方法（格子ボルツマン法格子ボルツマン法））

単純なアルゴリズム

固体境界面での境界条件が簡単

並列計算の高速化が容易

複雑形状の物体境界に最適

Macroscopic scale Mesoscopic scale

Governing Equations
(Navier-Stokes Eqs.) Lattice Boltzmann Equations

Modeling概念概念

特徴特徴

Fluid 衝突

移動
仮想粒子

7

格子ボルツマン法の解析例格子ボルツマン法の解析例

- 46 -



7. 医療分野における流体シミュレーション適用例の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 百武 徹

8

Q1/Qp = 0.50 Q1/Qp = 0.15

Q1

Qp

Q2

血漿層 ht = 2.4 μm■■

解析例：解析例：流速分布（赤血球を投入）流速分布（赤血球を投入）

9

 ht = 2.4 μm
 ht = 4.7 μm
 Pries model

N
1R  / 

N
pR

Q1/Qp

HtR = 0.30

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5

0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

血流分配比

血
球
分
配
比

解析例：解析例：血流分配比と血球分配比の関係血流分配比と血球分配比の関係

Q1/Qp = 0.50

Q1/Qp = 0.15

血しょう分離Plasma 
separation effect
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7. 医療分野における流体シミュレーション適用例の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 百武 徹

10

Q1

Qp

Q2

Q1/Qp = 0.50 Q1/Qp = 0.15

■■ 血漿層 ht = 2.4 μm

解析例：解析例：人工赤血球に置換した場合人工赤血球に置換した場合

11

0

0.02

0.04

0.06

0.08

HtR = 30%

HtR = 15%, HtL = 15%

L = 4.7 μmL = 2.4 μm

不
均
一
性

η

( ) p1

210

0
p1p1 20, QQnNNQQ

n

=−= ∑
=

η

血しょう層

酸素不均一性
の軽減

L = 0 μm

酸素不均一性酸素不均一性の検証の検証
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7. 医療分野における流体シミュレーション適用例の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 百武 徹

12

お話の内容お話の内容 その２その２

2. マイクロチャネル内の運動良好精子
分離シミュレーション

1. 微小血管内における人工赤血球の
流動シミュレーション

13

出生率の低下による少子化

不妊カップルが10組に1組，不妊原因の

半数が男性側の異常，その要因の大半
が精子の異常

受精には運動能力の良い精子が必要

運動能力良好の精子を，簡便に，かつ
効率よく分離することが求められている

背背 景景 ・・ 目目 的的
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7. 医療分野における流体シミュレーション適用例の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 百武 徹

14

マイクロチャネルの原理マイクロチャネルの原理

運動良好精子抽出用マイクロチャネル

A相

B相

運動粒子

粒子の抽出運動粒子のみがB相へ

人工石英製スパームソーター

岡山大学大学院医歯薬総合研究科システム循環生理学講座より提供

分離された運動精子

マイクロ、ナノ加工技術進展に伴い，マイクロチャネルなどのダウンサイジン
グ効果を利用した研究開発が進展

チャネル内は安定した層流
→２液を同時に平行して流す際、片方の相に含まれる特定の物質のみを

もう片方の相に抽出可能と考えられている

■■

■■

15

シミュレーションの必要性シミュレーションの必要性

予測結果をもとに最適設計の検討
→製品化する過程で大きなコストダウンにつながる

本研究対象のマイクロチャネル内での運動粒子抽出の有効性
を検証する上での迅速な対応（最適形状の寸法、精子の数を
具体的な数値として求めれる）

必要に応じて多数のパラメータを簡単変更

さまざまな装置開発は進んでいるが、シミュレーションによる
最適設計の検討はなかなか進んでいない
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7. 医療分野における流体シミュレーション適用例の紹介

岡山大学大学院自然科学研究科 百武 徹

16

精子運動の動画精子運動の動画

17
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精子の動きに一定の周期が見られる

例１：精子運動のモデル化（運動の追跡）例１：精子運動のモデル化（運動の追跡）

正弦波と近似（振幅と周期が必要）

Particle #1－#10 Particle #11－#20
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A ＝ 0.452 um

精子の速度と振幅には相関関係がある

運動良好

例２：精子運動のモデル化（速度と振幅の関係）例２：精子運動のモデル化（速度と振幅の関係）
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Particle #11

平均流速 um (μm/s)
振
幅
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2A

A ＝ 0.452 um

19

解解 析析 結結 果果 ((精子のモデル化精子のモデル化))

実際の精子運動 解析結果
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20

マイクロチャネル内シミュレーションマイクロチャネル内シミュレーション

WA

WB

運動精子

W

L

計算対象

N0 NA

NB

長さL，幅W，深さD ，A相の幅WA，B相の幅WB

A相から流入する全精子数N0，A相到達数NA，B相到達数NB

運動良好数NG (B相到達運動良好数の場合NB
G)

寸法

精子数

)
2

( maxSS ≥

21

マイクロチャネル内３マイクロチャネル内３DD解析例解析例
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23

流体シミュレーションに
よる医療関連産業の

「ものづくり」開発支援

運動粒子の抽出に応用

流体力学的な
層流効果を利用

マイクロチャネルを利用した
運動良好精子分離装置への適用

シミュレーションによる最適条件
の予測・検討

粒子抽出用マイクロチャネル粒子抽出用マイクロチャネル

A相

B相

運動粒子

マイクロチャネル

粒子の抽出

効率的に抽出するための条件は？
（形状や寸法など）

運動粒子のみがB相へ

まま とと めめ
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岡山大学大学院

自然科学研究科

柳瀬 眞一郎



 



8. 振動ポアズイユ流の遷移過程

岡山大学大学院自然科学研究科 柳瀬 眞一郎

振動ポアズイユ流の遷移振動ポアズイユ流の遷移解析解析

岡山大学大学院自然科学研究科

産業創成工学専攻

流体力学

柳瀬 眞一郎

背景背景 • エンジンからの排気ガス
• ポンプで輸送される流れ
• 血液の流れ など

脈動を伴った流れであり、
脈動流の解析は重要

圧力勾配の方向が逆転しない脈動流の解析はあまりされていない

• DNSによる高レイノルズ数領域での脈動流の解析
• 線形安定性理論による臨界レイノルズ数の解析

過去の研究
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目的目的

圧力勾配の方向が逆転しない脈動流に関して

1. 脈動の強さが臨界レイノルズ数に与える影響の調査

2. 壁面抵抗と渦管およびストリーク構造の関係の調査

本研究の目的

計算モデル計算モデル

図1. 計算モデル

基本流

x軸方向z軸方向は周期境界条件
平板間距離の半値 h
基本流の最大流速U0
動粘性係数ν

全ての変数を無次元化
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ただし

基礎方程式基礎方程式

連続の式とNavier-Stokes方程式

を用いて他の変数を表す

ただし，

フーリエ級数展開

ここで，

は， 番目のチェビシェフ多項式を表す

計算に必要な変数
基礎方程式

時間発展方程式時間発展方程式

初期条件

以下の初期撹乱を与えた

に乱数から生成される

計算方法

を適用し

により計算ただし
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展開項数および選点展開項数および選点

展開項数

各方向の選点

臨界レイノルズ数臨界レイノルズ数
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層流・乱流の判断層流・乱流の判断

図2. 流れ方向流速分布
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図3. (y=0)における流速の変化
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図5. 周期による臨界レイノルズ数の違い

(A=1,T=100,500,1000,∞)

Re以外の条件が同じ計算を初期条件を
ランダムに変えて50回行い全ての結果が

層流となる最も大きなReをRecとした

3131

2994

2944

100–1 0 1
0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

y

u

T=500
–1 0 1

0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

y

u

T=1000
–1 0 1

0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

y

u

図4. A=1における周期による変化の違い

(Re=4000,A=1,T=100,500,1000,∞)
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0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
2900

2950

3000

3050

3100

3150

振幅 A

R
e c

臨界レイノルズ数臨界レイノルズ数(T=1000)(T=1000)

図6. 臨界レイノルズ数と振幅の関係

(T=1000)

A>0.6では臨界レイノルズ数が高くなり、

振幅が大きくなると臨界値も大きくなる

振幅が大きくなるに従って流れに及ぼす影響
が大きくなり、減速期で発生した撹乱が加速
期に向かうにつれて消滅するため2946

3047

3131

29462945
2944

影響なし

流れ場の解析流れ場の解析
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圧力・流速・壁面抵抗の変化圧力・流速・壁面抵抗の変化(A=0.8)(A=0.8)

図7. 圧力・流速・壁面抵抗の変化

(Re=3000,A=0.8,T=1000)

図8. 圧力・流速・壁面抵抗の変化

(Re=4000,A=0.8,T=1000)

層流 乱流
壁面抵抗

• 乱流状態では流速の変化よりも壁面抵抗の変化が遅れる

• 乱流状態では壁面抵抗が急激に上昇する

• 乱流粘性により壁面近傍の流速の変化が遅れるため

• 流速が減少へ転じることで、壁面付近が乱れるため

渦管およびストリークの可視化方法渦管およびストリークの可視化方法

渦管

ストリーク構造(壁面付近に高速・低速の流体が集まってできる縞状の構造)

速度勾配の2次不変量

流れ方向速度変動成分

可視化にはそれぞれの等値面を使用
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図9. 脈動なし(Re=4000,A=0,T=1000) 図10. ストリーク構造・渦管の変化
(Re=4000,A=0,T=1000)

ダークグレイ：高速ストリーク

ライトグレイ：低速ストリーク

白 ： 渦管
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ストリーク構造・渦管の変化ストリーク構造・渦管の変化((脈動あり脈動あり))

図11. 脈動あり(Re=4000,A=0.8,T=1000) 図12. ストリーク構造・渦管の変化
(Re=4000,A=0.8,T=1000)

• 壁面抵抗の増加とともに渦管が多数発生し、ストリークも乱れる

• 壁面抵抗の減少とともに渦管は消滅し、ストリークも細く切れ切れになる

6430
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図13. 圧力・流速・壁面抵抗の変化
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図14. 圧力・流速・壁面抵抗の変化

(Re=4000,A=0.8)
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図21. X方向流速の時間変化(乱流)
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図20. X方向流速の時間変化(層流)
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図22. 壁面抵抗と振幅の関係
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結論結論

A>0.6の範囲で振幅が大きくなるにつれて臨界
レイノルズ数が高くなる

層流状態では壁面抵抗が流速の変化よりも早く

変化するのに対し、乱流状態では壁面抵抗の変

化が流速の変化よりも遅い

壁面抵抗の増加にともなって渦管がたくさん発
生し、ストリークも乱れた構造となる．壁面抵抗
が減少すると渦管が消滅し、ストリークも細く切
れ切れになる

ご静聴ありがとうございましたご静聴ありがとうございました
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FEMによる高性能複合超電導線

の線材設計

岡山大学大学院

自然科学研究科

村瀬 暁



 



1

FEMによる高性能複合超電導の
線材設計

岡山大学大学院自然科学研究科

村瀬暁

解析支援ネットOKAYAMA 第2回セミナー2007.4.16 at 岡山大学 背 景

Nb3Sn複合超電導体 ・・・ 高磁界での

高電流密度通電が可能

高磁場超電導マグネットなどに応用

複合超電導線の構成材

超電導体(Nb3Sn)

母材(Cu-Sn)

補強材(Cu-Nb,Ta)

安定化材(Cu)

Nb3Sn
CuSn

at 4.2K

圧縮歪み

引張り歪み

熱処理時
（端部拘束）

使用温度(4.2 K)

熱処理温度
約1000K

各構成材の熱収縮率の違い

冷却時に残留歪が発生

超電導特性が低下

事前曲げ歪処理事前曲げ歪処理（（prepre--bendingbending））についてについて

コイル巻線時における
曲げ歪の様子を模擬

事前曲げ歪処理の概略図

事前曲げ歪処理

室温で超電導線材に
加える曲げ歪のこと
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目 的

高性能超電導線材の開発のため，
事前曲げによる超電導特性向上の機構を，

三方向歪（r，θ，z）について有限要素法を用いて解析する

使用ソフト：ANSYS

ゼロ歪下でのIcの上昇
Icmの上昇、低歪方向へのシフト

ゼロ歪下での長手方向歪のみで
説明することは難しい

三次元解析モデルの断面
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各構成材はすべりがなく，変形後も両端部は平面

模擬する事前曲げ歪処理は2回印加(εpb =0.5％)

部
の
歪
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Nb3Sn

温度は数段階に分けて解析

解析結果1（長手方向歪-引張り歪特性）

ゼロ歪下で長手方向の残留歪

約7.0％緩和 約3.2％緩和
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事前曲げ(0.5%, 2回)による伸び

CuNb: 0.37%

Cu: 0.01%

この伸びがゼロ歪下で長手方向歪の緩和

ゼロ歪下でIcが増加する理由

解析結果 2 解析結果3 （von Mises歪-引張り歪特性）
CuNb/Nb3Sn Cu/Nb3Sn-1

von Mises歪の最小値
事前曲げにより緩和
低歪方向へシフト

低歪方向へ
わずかにシフト
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von Mises歪の最小値はIcmと同じ傾向を示している

Icmの増加と低歪方向シフトの理由
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解析結果4：機械特性の変化（軸方向）

機械特性･･･向上 機械特性･･･変化なし

• 3方向歪解析を行い，von Mises歪で評価
することにより，最大臨界電流値Icmの向
上，ピーク位置の低歪方向へシフトする理
由を明らかにした。

• 事前曲げ歪処理の効果は，CuよりCuNb
の方が効果的⇒構成材の機械特性(塑性
変形能)に依存する

これまでに得られた成果

事前曲げにより超電導線の高性能化

９　FEMによる高性能複合超電導線の線材設計

岡山大学大学院自然科学研究科　村瀬　暁



4

• CuNb補強材の配置位置(中心部or周辺部)
による事前曲げ効果の影響

• 構成材の機械特性，配置，体積比，事前
曲げの回数・歪をパラメータにして，各プロ
セスでの3方向歪の挙動を明らかにして，
事前曲げ効果が最大となる線材設計を行
う。

これからの線材設計 謝辞

• 本研究の一部に，東北大学金属材料研究
所計算材料科学センターのスーパーコン
ピューティングシステムを利用した．ここに
謝意を表す．
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