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1．はじめに 

 人間の膝関節は高荷重、低相対速度という厳しい条件にお

いて非常に滑らかに動くことができる。これは、関節を構成

する骨の先端を覆っている関節軟骨によるものであり、二つ

の関節軟骨間の動摩擦係数は約 0.001 と非常に低い値をとる

[1]。より優れた人工関節の作成のためにはこの低摩擦機構の

メカニズム解明が重要であり、様々な視点からの議論がされ

てきたが[2]、ナノスケールでの理解は十分には成されていな

い。近年、軟骨の構成物質の一つであるプロテオグリカンの

役割が注目されている。この物質は凝集し、一部分がポリマ

ーブラシを形成して、関節軟骨表面に存在していると考えら

れている[3]。本研究では、このポリマーブラシの役割に注目

する。ポリマーブラシおよび滑液（関節間に存在する潤滑流

体）が摩擦挙動に与える影響を調べるために、全原子モデル

を作成して、分子動力学法を用いて解析した。 

 

2．計算モデル 

本研究では、原子同士の相互作用として、DREIDING force 

field[4]を採用している。計算には、LAMMPS[5]を用いた。 

関節軟骨に存在するポリマーブラシ系は、様々な高分子か

ら構成された非常に複雑な構造を持つ[6]。計算の簡略化のた

めに本研究では、ポリマーブラシ、滑液、関節軟骨表面の 3

つの要素からなるモデルを作成した。特にポリマーブラシの

モデリングに関しては、その重要な構成要素の一つであるコ

ンドロイチン 6 硫酸（C6S）に注目した。C6S からなる重合

度 8 の高分子を作成し、9 本ずつ73.6 × 73.6 A2の大きさの

上下の壁面に、その末端粒子を固定した。なお弾力のある軟

骨表面の構造を再現するために、ばねによる復元力が作用す

るように固定している。壁面のモデリングには、水分子を等

間隔に配置して、ポリマーブラシと同様の方法でその酸素原

子を固定している。また、滑液のモデリングに関しては、滑

液の主成分である、水分子やNa+, Cl−といった無機電解質、

そしてヒアルロン酸を採用している。 

 

3．計算結果 

298K で平衡化した後、上の壁面を一定速度(500m/s)で並進

運動させてずりを加えた。平衡状態における計算系のスナッ

プショットの例をFigure 1に示す。また、参照系としてポリ

マーのない、滑液のみのモデルを作成して同様の計算を行っ

た。計算結果から壁面に作用する荷重と摩擦力を求めて動摩

擦係数を評価した。参照系の場合、0.07 程度あった動摩擦係

数が、ポリマーのあるモデルにおいては0.03程度に減少した。

このメカニズムを調べるために、滑液の流速プロファイルを

作成した。この結果をFigure 2に示す。図より、参照系での

クエット流れとは大きく異なる流れが生じており、上下の壁

面付近でポリマーによって、流れが大きく妨げられているこ

とが分かる。壁面付近でのこの速度勾配の減少が摩擦低減に

大きく貢献していると考えられる。 

 

Figure 1 平衡状態におけるスナップショットの例 

 

 

Figure 2 定常状態における流速プロファイル 

4．結言 

本研究では、関節軟骨表面におけるポリマーブラシおよび

滑液が関節の潤滑や摩擦特性に与える影響について調べるた

めに、ナノスケールのモデルを構築し、シミュレーションを

行った。その結果、ポリマーによる壁面付近での局所的な流

体の速度勾配の減少が、摩擦低減の役割を果たしていること

が分かった。 
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