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主な機能

本シミュレータは、OCTAコミュニティーにより開発、公開(2002～）されている、OCTAエンジン

(http://octa.jp/)をPythonスクリプト言語によりラップし、さらに新機能を追加し、機械学習への情報提供を

容易にしたナノカーボンコンポジット用Pythonシミュレーション・プラットフォームであり、フィラーが存在する

様々な高分子溶融体の相分離構造をシミュレート可能としたものです。

シミュレータ概要

ナノカーボンコンポジット用シミュレータ
（Soft Blends Analyzer Ver.1.0　 略称　SOBA Ver.1.0）

超先端材料超高速開発基盤技術プロジェクト成果

(a)                       (b)                               (c)

フィラーの配置 セグメントの密度分布 セグメント等値面

粒子・ファイバー・プレートが存在するA-Bジブロック・コポリマーの

ミクロ相分離の例：粗視化鎖長20、ブロック比0.5、システムサイズ323  
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【連絡先】超先端材料超高速開発基盤技術プロジェクト
【シミュレータ配布問合せ窓口】u2m-sim-ml@aist.go.jp
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ライセンス・配布方式

動作環境

想定用途

　 ジブロックコポリマー高分子複合材のミクロ相分離構造の大規模計算結果
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 , System size 1283 , Particle:   =2,     =10,466, Fiber:   =2,   =100,     =105, 

Hexahedron: 120×120×2,     =3, FlatMPI 512core Parallel calculation

Ref. T. Honda, 12th SPSJ International Polymer Conference (IPC2018)
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