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１．はじめに 

小沢 拓、佐々木 裕 
 第 3 期となる高分子ワークショップ「ソフトマテリアル統合シミュレータ OCTA の活用研究」は、山

形大学の滝本淳一教授、東北大学の川勝年洋教授に顧問をして頂き、2008 年 4 月から 2010 年 3 月まで

活動を行った。本報告書はその間の活動の成果を集めたものである。 
 
 2002 年に「ソフトマテリアル統合シミュレータ OCTA」がリリースされて以降、着実に利用者は広

がってきたが、未だ実問題への適用方法については手探りの状態である。さらに、表面的なソフトウェ

アの使用では成果を出すことができず、理論背景の理解が欠かせないことも認識されてきている。今期

のワークショップではこれらのニーズに応えるための活動を目指した。加えて、2008 年度には高分子

シミュレーション基礎講座を 8 回実施し、理論背景を系統的に学習できる場を設けた。基礎講座にはワ

ークショップ参加者以外にも毎回数十人の参加者があり、この分野への関心の高さが再認識できた。 
 
 ワークショップの実施体制としては 2 つのグループに分けて、グループ A では主に COGNAC を中心

に（粗視化）分子動力学を用いたテーマへの取り組みを実施した。グループ B では主に SUSHI を用い

て平均場法による高分子混合系の挙動に関するテーマに取り組んだ。また、ワークショップ開始時には、

前回からの継続参加者によるユーザー視点での基本的な使い方の紹介、重要論文の勉強および基本を習

得するためのグループテーマなどを実施した。その後は、各人が関心を持っている個別テーマを中心に

議論を進めた。 
 
 参加人数の推移としては、当初は 50 名を超える登録があったものの、様々な要因もあり、後半は各

回 15～20 名の参加者によって各テーマの議論がなされた。また、両年とも 11 月には合宿が企画され、

各企業でのシミュレーション活用状況の紹介と議論がなされた。2009 年の合宿では名古屋大学の岡崎

進教授による分子動力学法の講義も行われた。 
 
 以下の章で紹介するように、最終的には複数テーマに関する報告がまとめられ、OCTA の適用事例の

共有、シミュレーション実施時に注意すべき点などの議論がなされた。一方で、さらに OCTA の適用範

囲を広げていくためには、より基本理論に立ち返った議論が重要であることが再認識された。2010 年

からの第 4 期ワークショップでは、理論習得を目指した活動を行っていく予定である。 
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