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1．利用の概略 

1）利用目的・内容 

ナノ構造内の液体分離は物理化学的に重要な問題であり、これまで分子動力学計算による検討を続けてき

た。本研究では、液体分離のアナロジーを利用して歩行者流を自己駆動粒子群でモデル化し、オープンソ

ースコード「Lammps」を用いた大規模計算により解析する。 

2）利用意義 

分子動力学計算は古くから液体の平衡系の物性評価や、非平衡系の輸送現象の解明に用いられてきた。液

体を構成する粒子を、人や車などの社会システムの流れの構成要素に見立てることで、社会システムの輸

送現象を液体の流動現象とのアナロジーを用いて解析することが出来る。この研究を通じて、分子動力学

計算の社会システムへの応用の可能性を見極めることが出来る。 

3）スーパーコンピューターを利用する必要性 

分子動力学タイプのシミュレーションを、空間的非一様性を持ちレアイベントを含むような系に適用する

場合、統計的再現性を確保するために長時間、大規模な計算結果の平均を取る必要があり、この問題をス

ーパーコンピューターの利用により解決可能かどうかを早期に見極める必要がある。 

2．成果の概要 

1）今後得られるであろう成果の見通し 

※ 内容を以下のうちから選択の上、計算機利用の観点から得られた知見を中心に記載してください。 

（ １．計算科学、 ２．コンピュータ・サイエンス、 ３．プログラムチューニング、 ４．その他 ） 

 

本研究では、移動手段の中でも最も基礎的な手段である歩行者流に着目し、物理化学の分野で用いられる

分子動力学シミュレーションを応用して、歩行者の流動を解析した。具体的には、図１に示すように、廊

下内を対向して移動する歩行者群を考え、廊下内に設置された障害物が歩行者流に及ぼす影響をしらべ

た。シミュレーションには、分子動力学計算のためのオープンソースコード「Lammps」を用いた。 

 

歩行者の運動は、Social forceモデルと呼ば

れる相互作用ポテンシャルを用いて模擬し

た。そのために、オリジナルの Lammps のコ

ードを改変した。まず、改変した Lammps コ

ードがスパコン上で正常に動作することと、

計算結果の妥当性を確認した。 

 

動作確認後、設置する障害物の形状が歩行者

流に与える影響を調べた。その結果、互いに

反対方向に向かう歩行者のグループが自発的

に分離し、その分離作用が流れを効率化する

ことを示した（図１）。 

 

2）社会・経済への波及効果の見通し 

※パーソナルコースを利用された企業の方およびグループコース（企業利用）の場合のみ記入 

弊社と関連会社は今後、自動車に限らずモビリティ全般を考慮した輸送の効率化を目指している。本研究

で得られた結果は、移動可能な障害物と歩行者との相互作用により、歩行者流が効率化することを示唆す

る重要な結果であり、モビリティインフラ設計に組み入れることで世の中に貢献することが見込める。今

後は、実用化を目指した実験による実証に繋げていきたい。 

 

3）その他の成果 

得られた成果は論文として発表し、関連する特許を出願した： 

[1]S. Koyama, D. Inoue, A. Okada and H. Yoshida, SWARM2019 ,Okinawa, pp. 314-318, 2019 

[2]S. Koyama, D. Inoue, A. Okada, H. Yoshida, EPL (Europhysics Letters), 129, 50005, 2020 

[3]特願 2020-43474 

 

図 1．廊下における歩行者対向流のシミュレーション結

果。青い粒子が左、赤い粒子が右に移動する歩行者を示

す。障害物の設置により、右側通行を促され、流れが効

率化する。 


