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研究成果の概要： 

本研究では，固体壁面上における薄い液膜界面において起こる蒸発・凝縮に対して，分子動力

学法を用いて数値計算を行うことで，蒸発係数と呼ばれるパラメータを決定し，気液界面の境

界条件の確立を行った．また，分子気体力学と気泡力学を融合し，蒸発・凝縮が起こる気泡に

対して数値計算する手法を構築し，気液界面における蒸発・凝縮現象が気泡崩壊現象に対し大

きな影響を及ぼすことを明らかにした。 
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１．研究開始当初の背景 

分子気体力学には気液界面に対する境界

条件（以下，「気体論境界条件」と呼ぶ）が

存在するが，その気体論境界条件にはある未

知パラメータが含まれている．そのパラメー

タは一般に凝縮係数と呼ばれ，気液界面に凝

縮する分子の質量流束とその界面に衝突す

る質量流束の比で定義されている 0以上 1以

下の値をもつ無次元パラメータである．これ

まで多くの研究者が凝縮係数の値を求めて

きたが，得られた値はほぼ 0というものから

1 に十分近いというものまであり，そのばら

つきは大きい（例えば水の凝縮係数に関する

レビュー論文：Marek & Straub, Int. J. Heat 

and Mass Trns., 2001）．そのため，現在の

ところ，気液界面において蒸発・凝縮が起こ
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っている場合，工学において重要な物理量で

ある質量・運動量・エネルギー輸送量を理論

の枠組みのみでは未だ正確に見積もること

ができない状況である．上述した気泡力学の

分野では，蒸発・凝縮が起こる気泡の運動に

対しては多くの仮定を用いて解かなければ

ならない． 

 

２．研究の目的 

本研究は，固体，液体，気体の三相からなる

系の蒸発・凝縮現象に対して分子動力学シミ

ュレーションを行い，その結果を用いて気体

論境界条件に含まれる蒸発・凝縮係数の値を

決定し，過去の申請者の結果（例えば

Kobayashi et al., Fluid Dyn. Res., 2008）

と比較検討する．また，分子気体力学と気泡

力学を融合し，キャビテーション気泡など蒸

発・凝縮が起こる気泡運動の詳細（気泡内部

圧力等）を分子の速度分布関数を用いて正確

に予測する方法を確立することを目的とし

ている． 

 

３．研究の方法 
本研究方法を以下に示す． 

(１) 固体[プラチナ]，液体，気体[アルゴン]

の三相からなる系に対して，分子動力学法を

用いて蒸発係数の値を測定する．その結果よ

り凝縮係数の決定を行い，固体壁面上の液膜

に対する気体論境界条件の確立を行う． 

(２)分子気体力学と気泡力学を融合した理

論の構築と解析手法の確立を行う．また，そ

の解析手法を用いて，蒸発・凝縮が起こる気

泡崩壊現象の解明を行う．  

 

４．研究成果 

（１）固体壁面上における液膜の蒸発・凝縮

現象に関する分子動力学計算 

本研究の計算例を図 1に示す．単一の分子

からなる気体とその凝縮相（液体），そして

凝縮基盤（個体）を考える．凝縮相の厚さは

数ナノメートル程度であり，その凝縮相は凝

縮基盤面上に吸着しているとする．このよう

な系を考え，気液界面上での蒸発・凝縮現象

を調べる． 本研究は分子動力学計算として

気液二相系（アルゴン，水，メタノール）を

対象として取り扱っている Ishiyama ら

(Phys. Fluids, 2004) の研究を応用する．

蒸発する分子は液体の温度のみに依存する

という定義から，液体から真空に蒸発する分

子群の計算と気液平衡状態の計算を組み合

わせ，従来から広く使われていた気体論境界

条件の妥当性を調べる．また，その際に，蒸

発係数 [液体から自発的に出て行く質量流

束（液体温度を一定に制御した真空蒸発計算

で取得）と平衡状態における液体から気体に

 

図１ 固相-液相-気相からなる分子動力学

計算（青：プラチナ，赤：アルゴン） 

 

図２ 平衡状態における薄い液膜および気相

の密度分布 



 

 

向かう質量流束（気液平衡状態での計算で取

得）の比] の値を求めることにより，気体論

境界条件の確立を行う． 

① 平衡状態シミュレーション 

図 2に温度 90K での平衡状態シミュレーシ

ョンによって得られた，気液相の密度分布を

示す。このときのアルゴン分子数は最大 2000

分子であり，固体壁は 18 層のプラチナ分子

で構成されている． 

 図 2の横軸はアルゴンの分子直系で無次元

化されている．横軸 z*=0 が固液界面となって

いる．この図より，固体近傍の液体密度分布

が振動していることがわかる．これは固相分

子の強い分子間力の影響を受け，液体分子が

規則正しく配列していることに起因する． 

図 3に気液界面から気相に向かう分子から

成る質量流束と液膜厚さの関係を示す．横軸

は無次元の液膜厚さであり，アルゴン直径で

無次元化されている．黒い四角は固液分子間

力が弱い場合，青丸はその分子間力が強い場

合の質量流速である．分子間力が強いほど，

固液界面で濡れやすいことを示している．こ

の強さは Lenard-Jones ポテンシャルのエネ

ルギパラメータ値を変えることで実現して

おり，強い分子間力(sl/kB=855.5 K)は弱い分

子間力(sl/kB=64.8 K)に比べ 13 倍ほど大きい

値を持つよう設定している．この図より，液

膜が分子直系の 6倍ほど大きい厚さであれば，

液体から出ていく質量流束は，分子間力の強

さにかかわらずほぼ同じ値を取ることがわ

かる．また，この値はバルク液体の値と一致

することを確認している．分子間力が弱い場

合，液膜が薄くなるにつれて質量流束は大き

くなり，一方，分子間力が強い場合には，液

膜厚さが薄くなるにつれてその値は小さく

なっていることがわかる． 

② 真空蒸発シミュレーション 

これより，真空蒸発シミュレーションの結

果について示す． 

図 4に気液界面から気相に向かう分子から

成る質量流束と液膜厚さの関係を示す．黒い

四角は図 3に示した気液界面から気相に向か

う質量流束の値であり，白抜きの四角が界面

から自発的に蒸発する質量流束の値である．

これら流束の比が蒸発係数の値となる．これ

より，界面から自発的に蒸発する流束は，液

膜が薄くなるにつれて減少することがわか

る．また，十分液膜厚さがある場合（この場

合は 6 分子層以上）、これら流束の値はバル

ク液体の値とほぼ一致する．これより，液膜

が 6分子層以上厚い場合には，蒸発係数の値

はバルク液体の値と一致し，液膜が薄くなる

につれてその値は減少することがわかる． 

図３ 気液界面から気相に向かう質量流束

と液膜厚さの関係 

 

図４ 気液界面から自発的に気相に向か

う（自発蒸発する）質量流束と液膜厚さ

の関係（固液分子間力が弱い場合） 



 

 

図 5に気液界面から気相に向かう分子から

成る質量流束と液膜厚さの関係を示す．黒丸

は図 3に示した気液界面から気相に向かう質

量流束の値であり，白丸が界面から自発的に

蒸発する質量流束の値である．これより，界

面から自発的に蒸発する流束は，液膜が薄く

なるにつれて減少することがわかる．また，

十分液膜厚さがある場合（5分子層以上），こ

れらの値の比はバルク液体の値とほぼ一値

することを確認した．これより，固液分子間

力が強い場合，液膜が 5分子層以上厚い場合

の蒸発係数の値はバルク液体の値と一致す

ることを確認した．液膜が薄くなる場合には，

分子数が少ないこともあり，精度よく自発蒸

発する分子流束を見積もることが困難であ

った．さらなる計算を行い蒸発係数の値を見

積もる必要があるが，両質量流束ともほぼ同

じ減少傾向であることがこの図よりわかる． 

 また，真空蒸発時における気液界面の速度

分布関数は，分子間力の違いにかかわらず，

液膜が十分厚い場合にはマクスウェル分布

であることを確認している（図 6参照）。 

これら結果より，液膜が 6分子層程度あれば，

バルク液体の境界条件は固体壁がある場合

でも十分適用可能であることが示唆される． 

 

（２）分子気体力学と気泡力学を融合した相

変化の起こる気泡運動の解析手法の確立 

次に述べる研究は，分子気体力学と気泡力

学を融合し，気液界面で蒸発・凝縮が起こる

気泡の運動の解析を行うものである．本解析

では単一の球形気泡を考え，気泡内部には蒸

気が存在するものとし，この界面で蒸発・凝

縮が起こる場合の気泡の膨脹・収縮問題を考

える（図 7 参照のこと）．気泡の内部には水

蒸気のみが存在するものとし解析を行って

いく．ここで単一球形気泡の運動方程式は，

蒸発・凝縮による質量輸送を考慮した式

（Fujikawa & Akamatsu, J. Fluid Mech., 

1980）を改良して利用し，液体の温度場を解

くため，その液体にはエネルギー方程式を用

いることとする．蒸気内部気体に対しては，

分子気体力学のモデル方程式である多原子

分子に拡張された Gaussian-BGK Boltzmann

方程式を用いて，これら方程式を連立し，数

値解析を行う．  また， Gaussian－ BGK 

Boltzmann 方程式の境界条件には，蒸発・凝

図５ 気液界面から自発的に気相に向か

う（自発蒸発する）質量流束と液膜厚さ

の関係（固液分子間力が強い場合） 

図 6 真空蒸発時における気液界面の

速度分布関数 
図 7 本計算解析のモデル図 



 

 

縮係数（0 以上 1 以下の値）が含まれるが，

ここではそれらの値を変え計算を行うこと

とする． 

図 8に本計算結果（凝縮および蒸発係数を

0 とした場合の計算結果．非凝縮性気体に対

応）と，熱的減衰効果を考慮した A. 

Prosperetti ら(1988)との結果を比較した図

を示す．このとき，気泡周囲圧力は内部圧力

の 2倍であり，比較的弱い気泡崩壊現象であ

る．図の左が気泡半径の時間変化であり，図

の右が気泡内部圧力の時間変化である．赤い

実線が本研究の計算結果であり，青い破線が

Prosperetti らの結果である．この図からわ

かるように，本研究結果は Prosperetti の結

果と良好な一致を示している．これより，本

計算手法は妥当であることを確認した． 

 図 9 に蒸発・凝縮係数を変えて計算した場

合の図を示す．上の図が気泡半径の時間変化

であり，下の図が気泡内部圧力の時間変化で

ある．このとき，赤い実線は凝縮係数の値が

0，青は 0.002, 黄緑は 0.006，紫は 0.01，緑

は 0.016 の場合の計算結果を示している．こ

のときの気泡周囲圧力も内部圧力の 2倍とし

ている．この図からわかるように，蒸発・凝

縮係数が大きくなるにつれ，気泡崩壊時の最

小半径は小さくなっていることがわかる．ま

た，気泡崩壊時の圧力を見ると，蒸発・凝縮

係数が多くなるにつれて，気泡内部最大圧力

も大きくなることがわかる（蒸発・凝縮係数

が 0.016 の場合，最大値は初期圧力の 200 倍

程度）．蒸発・凝縮現象の効果が大きいほど

（蒸発・凝縮係数が大きいほど），気液界面

における温度境界層の勾配が大きくなり，気

体から液体に流入する熱流束は増大し，また，

相変化による凝縮潜熱も増大する．結果とし

て界面温度上昇も大きくなる．また，蒸発・

凝縮係数が大きいほど，気泡崩壊時の気泡壁

面速度は速くなり，気体は激しく圧縮される

こととなる．以上より，相変化が起こる場合

における気相内部の圧力上昇のメカニズム

は，非凝縮性気体の場合とは異なることが示

唆される． 
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