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1本日の内容

ü CoSMICとは？
ü CoSMICの構成
ü 第1階層モジュール紹介
ü 第2，第3，BG階層のご紹介



2CoSMICとは？

CoSMIC HPより
http://www.cosmic.plum.mech.tohoku.ac.jp/

http://www.cosmic.plum.mech.tohoku.ac.jp/


3CoSMICの構成

【第１階層】
航空機用熱硬化CFRP解析用ツール群
※主にSIPで構築したツール．テーラーメイド性が高い

【第２階層】
汎用インハウスコードによる解析ツール群
※第1階層の基になったコード

【第３階層】
商用・汎用ソルバー上で動くユーザーサブルーチン
【Background】
上記ツールの基礎コード（Backgroundコード）群

モジュール構成

【GUIベース】 ※HPからGUIパッケージをダウンロードし利用
主に第1階層モジュールを実装．AOBAやその他サーバーでwebイン
ターフェースを使って計算可能
【ターミナルベース】 ※HPから全コードダウンロード可能
ターミナル操作で計算

実行環境



4CoSMICの構成
【第１階層】 航空機用熱硬化CFRP解析用ツール群

01. 反応硬化分子動力学シミュレーション
02. 反応硬化散逸粒子動力学シミュレーション
03. 化学反応経路自動探索 GRRM*1
04. 架橋性を有するメゾ有限差分法（密度汎関数理論）シミュレーション*2
05. マルチスケール残留変形シミュレーション
06. 自己組織化マップ
07. テーラリング設計支援のための有孔破壊シミュレーション
08. AFP 時のギャップ成型を考慮に入れた複合材積層板の有限要素解析ツール*2
09. ばね要素モデル
10. マルチスケール破壊シミュレーション
11. 等価剛性モデル
12. 複合材主翼の多目的最適設計シミュレーター

※1 量子化学探索研究所が提供するプログラム．東北大学サイバーサイエンスセンターでは、GRRMの
大型計算が可能．
※2 GUI版には未実装（今後対応予定）



5モジュール紹介
【第一階層】01. 反応硬化分子動力学シミュレーション

(a) (b) Epoxy – primary amine reaction

+ →

(c) Epoxy – secondary amine reaction

+ →

(d) Epoxy-hydroxyl group reaction (etherification)

+ →

Before

After

DGEBA/4,4’-DDSの架橋反応

硬化樹脂モデルを用いて
硬化収縮や熱機械特性を計算



6モジュール紹介
【第一階層】02. 反応硬化散逸粒子動力学シミュレーション
サンプルコード：DGEBA/DETA 硬化反応DPDシミュレーション

Before

After
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Kawagoe, et al., Soft Matter 17 (2021), 6707-6717 
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※全原子系を復元し，
詳細解析も可能



7モジュール紹介

ü 複数の分子が接近して反応に至るには、エネルギーの高い
活性化状態(Transition State)を経由する。

ü 多次元のエネルギー曲面から生成物に至るTSと反応経路を
自動的に探索するアルゴリズムは東北大学・理論化学研究
室で開発され、GRRMプログラムとして既に世界の280グ
ループに利用されている。（詳細は量子化学探索研究所の
サイトをご参照下さい https://iqce.jp/）

ü 東北大学サイバーサイエンスセンターは、誰でもGRRMプ
ログラムが使える唯一の大型計算機センターです。

【第一階層】03. 化学反応経路自動探索 GRRM
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物理ゲル，化学ゲル，溶媒の3成分系を対象に相分離構造形成の動力学を再現
→相分離構造、自由エネルギー、散乱関数を取得

熱硬化性樹脂の相分離構造を表現する上で重要な3つの要素:
“重合反応に伴う混合のエントロピーの減少”
“物理ゲルに特徴的な高分子同士の絡み合い粘弾性”
“化学ゲルの弾性”

を正しく表現した密度汎関数理論を構築．

【第一階層】04. 架橋性を有するメゾ有限差分法 (密度汎関数理論) シミュレーション

散
乱
強
度

波数

時刻:10000d_t 時刻:100000d_t 時刻:1000000d_t

体積分率
（化学ゲル）

散乱関数
（全高分子）
※右は独立な
10回の試行の平均
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【第一階層】05. マルチスケール残留変形シミュレーション
分離型2スケール解析による成型時残留変形予測

ミクロFEM：
PUC解析による均質化法
→ 均質化された複合材の等価剛性
→ 複合材の硬化収縮量
→ 複合材の線膨張係数

マクロFEM：
均質化された直交異方性弾塑性体
（非対称積層[0,90]，幾何学的非線形）
→ 硬化収縮・熱収縮に伴う変形

※樹脂物性をGRRM，反応MDから取得可能
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ü MDで得られた硬化収縮量から成型時の残留変形を予測 → 実験とよく一致
ü 実験では試験片サイズに応じて鞍型から円筒型への遷移が見られ，幾何学的非線形を
考慮することでFEMでも同様な遷移を再現できた

※硬化収縮量はモデル樹脂として
DGEBA/DETAの値を使用
※PUCでの材料物性はT800Sおよ
び3900-2B模擬の値を使用
※マクロFEMはPUCで得られた等
価剛性を仕様

試験片
サイズ
[mm]

最大変位
実験
[mm]

FEM
[mm]

30 0.74 0.73 

50 3.49 3.37 

100 12.00 13.56

実験値（T800S/3900-2B, 
[0/90]）とFEMの比較

cross-ply試験片のサイズ依存性評価

Kawagoe et al., Mech Mate 170 (2022) 104332
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【第一階層】06. 自己組織化マップ
サンプル：98種類の有機材料のデータ分析
・アルカン, アルコール, 芳香族化合物, カルボン酸, ケトン, エステル化合物, etc.
・8種類の熱物性(重みベクトルの次元): 
質量密度, 定圧比熱, 融点, 沸点, 飽和蒸気圧, 
表面張力, 粘性係数, 熱伝導率(室温 and/or 大気圧)
・複数の物性データベースよりデータを取得

機械学習条件：
・SOMマップサイズ: 30×30
・k-means法におけるクラスタ数: 10

ü 多次元の物性を持つ材料間の物性の近
さがマップ上で可視化される．

ü クラスタリングによる材料のグループ
分けも可視化できる．

※黒い実線はｋ-means法によって決定されたクラスタ境界 Kikugawa, et al., Chem. Phys. Lett., 728 (2019), 109



12モジュール紹介
【第一階層】07.テーラリング設計支援のための有孔破壊シミュレーション
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繊維強化複合材料積層板を主な対象とし，円孔材引張・圧縮(OHT・OHC)試験に
おける
①荷重－変位(応力－ひずみ)応答
②強度・破断ひずみ
③破壊モード
をXFEMを用いて評価するツール
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【第一階層】07.テーラリング設計支援のための有孔破壊シミュレーション
OHT解析結果 OHC解析結果
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【第一階層】08. AFP 時のギャップ成型を考慮に入れた複合材積層板の有限要素

解析ツール
AFP製造によるギャップやラップが内在する複合材積層板の力学的挙動を簡易な
モデル化と小さい計算コストで予測する有限要素解析ツール

①積層構造 → ①ply-by-plyシェルレイヤーモデル
②プライ端部 → ②拡張有限要素法（XFEM）
③層のうねり → ③局所剛性変化
④層厚の変化 → ④局所的板厚変化
によって簡易にモデル化する．

繊維うねりや
局所的なVf変化による
強度、剛性影響を模擬

繊維うねり Vf変化

0°

90°

45°/ 90°
interface

Damage

Intact

軟X線観察写真[4]

90°/ -45°
interface

-45°/ 0°
interface

45°/ 90°
interface

90°/ -45°
interface

-45°/ 0°
interface

0°

90°

45°/ 90°
interface

Damage

Intact

軟X線観察写真[4]

90°/ -45°
interface

-45°/ 0°
interface

45°/ 90°
interface

90°/ -45°
interface

-45°/ 0°
interface
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【第一階層】09. ばね要素モデル
繊維破断部近傍の隣接繊維表面に生じる応力集中係数の推定および一方向材の強度
予測を行うために破壊解析モデル

弾性領域（健全）

⾮線形の開始（繊維破断の開始）
最⼤応⼒（繊維破断のクラスター化）

最終破断
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マルチスケール解析（巨視・微視FEM連携）
マクロFEM ミクロFEM

積層板に単軸引張荷重を負荷し，
ひずみ履歴を取得 マクロFEMからのひずみ履歴下での初期亀裂予測

Kumagai, et al., Int. J. Solids Struct. 193‒194 (2020) 172‒191

【第一階層】10. マルチスケール破壊シミュレーション，
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【第一階層】11. 等価剛性モデル

周期セル（PUC）解析では繊維と樹脂を再現した周期的な解析モデルを使用し，
等価剛性（ヤング率，ポアソン比，横弾性係数）を計算．

先行研究
C. Gonzalez, et. al., Compos. Sci. Technol., 2007.
実際のCFRPでは炭素繊維は配置が不規則であるため，
炭素繊維数30本程度の微視的有限要素モデルが必要

問題点
繊維数の増加に伴い解析コストが増大
（メモリ使用量，計算時間）
→ 大規模並列有限要素解析が注目

繊維数：10
自由度数：約24万

繊維数：120
自由度数：約487万

CFRPの繊維配置

←METISによる領域分割
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繊維数：1 繊維数：2 繊維数：4 繊維数：8 繊維数：16

繊維数：32 繊維数：64 繊維数：128 繊維数：200

【第一階層】11. 等価剛性モデル
METISの導入によって数百本の繊維を配置した系の計算が可能！
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解析の流れ

空力解析

構造解析

性能評価

破壊判定

非破壊

破壊

修
正

圧力分布

空力荷重

応力

数値流体解析

・ 数値計算手法→有限要素法
（線形静解析)

構造解析

・ 有限要素モデル

積層板Shell要素:
外板・桁ウェブ・リブ

Rod要素: 桁フランジ

・ 支配方程式→Euler方程式(非粘性/圧縮性)
・ 数値計算手法→有限体積法

【第一階層】12. 複合材主翼の多目的最適設計シミュレーター
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下面パネルの板厚変化（スパン方向分布）

【第一階層】12. 複合材主翼の多目的最適設計シミュレーター

ü ボトムアップ的に樹脂種・繊維種・その他各スケールでの特性が主翼設計時
にどう影響するのかを解析可能

ü サイジングや形状最適化ツールとして利用



21CoSMICの構成
【第１階層】 航空機用熱硬化CFRP解析用ツール群
各モジュールの連携関係
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22CoSMICの構成
【第１階層】 航空機用熱硬化CFRP解析用ツール群
HPによるコード公開

Xeon version:
スカラー型のサーバーで実行可能

Aurora version:
SX系（ベクトル型）で実行可能

CoSMIC HPより
http://www.cosmic.plum.mech.tohoku.ac.jp/

※ユーザーID，Passをお持ちの方は
全階層のコードがダウンロード可能
です．

http://www.cosmic.plum.mech.tohoku.ac.jp/
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【第１階層】 航空機用熱硬化CFRP解析用ツール群
ユーザーマニュアル

CoSMIC ユーザーマニュアル 
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1. 反応硬化分子動力学シミュレーション 
 

目次 
1.1. はじめに .........................................................................................................................1 
1.2. 理論・原理 .....................................................................................................................1 

1.2.1. 分子動力学法（MD）とは ......................................................................................2 
1.2.2. 力場（Force field） ..................................................................................................2 
1.2.3. アンサンブル ..........................................................................................................3 
1.2.4. 硬化反応モデル .......................................................................................................3 

1.3. シミュレーション ..........................................................................................................5 
1.3.1. 本ツールのシミュレーションフロー ......................................................................5 
1.3.2. 解析例 .....................................................................................................................6 
➢ 例題）DGEBA/4,4’-DDS 硬化反応シミュレーション ...............................................6 
➢ ファイル一覧（抜粋） ...............................................................................................6 
➢ インプット例①力場パラメータ .................................................................................7 
➢ インプット例②分子情報 ............................................................................................7 
➢ インプット例③MD (peachgk_md)制御ファイル ........................................................8 
➢ インプット例④硬化条件設定ファイル(1/2) ...............................................................8 
➢ インプット例④硬化条件設定ファイル(2/2) ...............................................................9 
➢ インプット例⑤実行条件設定ファイルと実行方法 ...................................................9 
➢ 後解析例（可視化） .................................................................................................10 
➢ 後解析例（物性取得） .............................................................................................10 

参考文献 ..................................................................................................................................11 
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1.2.1. 分子動力学法（MD）とは 

 MD 法とは多数の粒子から構成される仮想的な系を考え，原子の軌跡を追い，種々の物理
量を統計力学に基づいて算出する手法である．MD 法では，各原子に働く力と座標から，逐
次的に運動方程式を解くことで原子の軌跡を算出する．各原子に対する運動方程式は以下
の N 個のニュートンの第二法則の式で表される． 

d 2ri
dt2

=
Fi
mi

=
1
mi
Ñri E,      i = 1, 2,  ... ,  N  (1) 

ここで Fi，mi，ri はそれぞれ原子 i に作用する力，質量，位置を表し，力 Fi は原子間相互作
用ポテンシャル E の微分として計算される．この微分方程式は一般に解析的に解くことが
出来ないため，差分方程式に近似することで時間積分を実行する．よく用いられる時間積分
法として速度ベルレ法がある．速度ベルレ法では時間ステップ Δt 後の位置と速度を式(2)で
計算することができ，比較的アルゴリズムが容易なうえ，時間反転性を有する特徴がある． 

 (2) 

また，共有結合と非共有結合に伴う運動では正確な数値積分に必要な時間ステップが大き
く異なるため，速度ベルレ法では速い運動である共有結合に合わせた短い時間ステップに
設定する必要がある．そこでマルチタイムステップ法（rRESPA 法）[9]を用いることで，共
有結合による速い運動には短い時間ステップを，非共有結合による遅い運動には長い時間
ステップを設定することができ，効率的なシミュレーションが可能となる． 

 

1.2.2. 力場（Force field） 

MD 法では原子間相互作用ポテンシャルを，原子間の結合を表すパラメータ（距離，結合
長，結合角など）を変数とした関数形として表すことで，低計算コストながら精度よく原子
間相互作用を再現している．この相互作用ポテンシャルを表現するために用いる関数形と
パラメータのセットを力場（Force field）と呼ぶ．代表的な力場として AMBER，CHARMM，
OPLS，COMPASS などが挙げられる．本ツールでは汎用力場である DREIDING[10]を用いて
いる．DREIDING 力場の関数形は， 

CoSMIC ユーザーマニュアル 
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➢ インプット例①力場パラメータ 

para_bond.dat
<ATOM>

1 H   1.00800  0.0
2 C3  12.01100  0.0
⋮

8 S3  32.06000  0.0

<BOND>
1 H-H   243.174  6.500000e-11
2 C3-H  243.174  1.090000e-10
⋮

36 S3-S3 243.174  2.070000e-10

<ANGLE>
1 X-C3-X  3.4739109e-19  109.471
2 X-CR-X  3.4739109e-19  120.0
⋮

7 X-S3-X  3.4739109e-19  92.1

<TORSION>
1 X-C3-C3-X   1  7.7198021e-22  0.0 3.0 1.0 1.0
2 C3-CR-C3-X  1  1.1579703e-21  0.0 3.0 1.0 1.0
⋮

70 X-S3-S3-X   1  7.7198021e-22  0.0 2.0 1.0 1.0

<TORSION_IM>
1 CR-X-X-X     1.3895644e-19  0
2 N2-X-X-X     1.3895644e-19  0
3 O2-X-X-X     1.3895644e-19  0

<END>

para_vdw_s.dat
1 H   1.05606892E-22  3.19500000E-10 A
2 C3  6.60737859E-22  3.89830000E-10 A
3 CR  6.60737859E-22  3.89830000E-10 A
4 N3  5.37761412E-22  3.66210000E-10 A
5 N2  5.37761412E-22  3.66210000E-10 A
6 O3  6.64906552E-22  3.40460000E-10 A
7 O2  6.64906552E-22  3.40460000E-10 A
8 S3  2.39005072E-21  4.03000000E-10 A

END

※各列の説明
1: Index
2: Atom type（2文字）
3: 原子質量
4: 無視

1: Index
2: Bond type（5文字）
3: 力定数[J/m2]
4: 平衡距離[m]

1: Index
2: Angle type（8文字 X:ワイルドカード指定）
3: 力定数[J/rad2]
4: 平衡角[θ]

U = V/2 * (1 + cos(n*phi - gamma)) 
1: Index
2: Torsion type（11文字 X:ワイルドカード指定）
3: 無視（1のまま）
4: V/2
5: gamma
6: n
7,8: 無視（1.0のまま）

1: Index
2: Improper type（11文字 X:ワイルドカード指定）
3: 力定数[J]
4: 平衡角[θ]

1: Index
2: Atom type
3: ε [J]
4: Rmin [m]

 

 
➢ インプット例②分子情報 

“base”_cor.dat
1 CR  1.4903e-09  1.6654e-09  1.4723e-09  0.412021
2 CR  1.5263e-09  1.7831e-09  1.5383e-09 -0.329738
⋮

49 H   2.5067e-09  1.5530e-09  1.2590e-09  0.117238
END

“base”_top.dat
<BOND>

1    1    2 CR-CR
2    1    6 CR-CR
⋮

52   24   49 C3-H 

<ANGLE>
1    2    1    6 X-CR-X  
2    2    1   10 X-CR-X  
⋮

94   23   25   24 X-O3-X  

<TORSION>
1    6    1    2    3 X-CR-CR-X    
2    6    1    2   26 X-CR-CR-X    
⋮

130   49   24   25   23 X-O3-C3-X    

<TORSION_IM>
1    1    2    6   10 CR-X-X-X     
2    2   26    1    3 CR-X-X-X     
⋮

12   20   44   15   19 CR-X-X-X     

<END>

※各列の説明
1: Index
2: i
3: j
4: Bond type

1: Index
2: i
3: j
4: k
5: Angle type

1: Index
2: i
3: j
4: k
5: l
6: torsion type

1: Index
2: Atom type
3: x [m]
4: y [m]
5: z [m]
6: charge

 
  

ü 各ツールの背景・理論説明および動作方法（インプット説明や後処理方法等）を記載
ü コードと共に無料公開（マニュアルはID不要）



24CoSMICの構成
【第２階層】汎用インハウスコードによる解析ツール群

特徴
第1階層の基となるような基礎解析コード
高速化処理を順次適用中
• Pardisoによる直接解法の実装（スカラー機向け）済
• Hetero solverによる直接解法の実装（ベクトル機向け）
• 反復法（CG法）による高速求解の実装（スカラー・ベクトル）
• 一部METISによる領域分割型並列化の実装

※CoSMIC HPより
http://www.plum.mech.tohoku.ac.jp/CoSMIC_main.html

※外注：合同会社ＰＥｘＰｒｏＣＳ



25CoSMICの構成
【第３階層】 商用・汎用ソルバー上で動くユーザーサブルーチン

マクロ解析：
ABAQUSやLS-DYNAなどの商用ソフトで実行可能なユーザーサブルーチンの提供
TIMON連携（射出，3DP）
ミクロ解析：
LAMMPSやOCTAなどの汎用コードと連携させた解析ツールの公開
Gaussian連携（量子化学計算）

上記以外にも順次追加予定

※CoSMIC HPより
http://www.plum.mech.tohoku.ac.jp/CoSMIC_main.html



26CoSMICの構成

CoSMIC HPより
http://www.cosmic.plum.mech.tohoku.ac.jp/

http://www.cosmic.plum.mech.tohoku.ac.jp/

