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研究成果の概要（和文）：蒸発・凝縮をともなう気液界面およびその近傍に対する分子動力学と、それを取り囲む大き
なスケールの非平衡現象を記述する分子気体力学との包括的統合を行い、非線形非平衡流体力学を確立することが本研
究の目的であった。これを実現すべく、１．凝縮相と接する蒸気の非定常非平衡流動に対する一般的な定式化、２．線
形化されたBoltzmann方程式に内在する双対性に関する理論研究の非定常問題への深化、３．ナノスケールの液体の流
動現象への巨視的流体力学の適用可能性の問題の精密化、４．混合流体の気液界面の分子動力学解析などを行なって、
重要な成果を得た。これらの成果を基礎として、非線形非平衡流体力学の構築を継続している。

研究成果の概要（英文）：The ultimate goal of this research is to break a new ground of nonlinear nonequili
brium fluid mechanics by a comprehensive integration of molecular dynamics at the vapor-liquid interface a
nd molecular gas dynamics based on the theory of Boltzmann equation. To this end, we have performed severa
l specific analyses: 1. General formulation of nonequilibrium unsteady vapor motions accompanied with evap
oration or condensation at the interface; 2. Establishment of reciprocity among elemental relaxation and d
riven-flow problems for a rarefied gas; 3. Careful investigation of applicability of macroscopic fluid mec
hanics to some nano-scale flows. 
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１．研究開始当初の背景 
機械工学におけるナノ・マイクロスケール
の流体現象解明への期待は増大する一方で
ある。これに関わる分子気体力学研究には長
い歴史があり、また、最近の分子動力学研究
の進展も著しいものがある。しかし、分子ス
ケール(ナノスケール)の流体現象の工学への
応用を意図するときに重要なことは、分子ス
ケールの領域へ作用させる力の(広い意味で
の)起点がそれを取り囲む巨視的スケールの
時空間領域にあること、および、分子スケー
ルの流体現象から抽出される巨視的な情報
はそれを取り囲む巨視的な時空間スケール
で受け取られることである。それゆえ、分子
スケールの現象と巨視的スケールの現象を
統合する考え方の枠組みが提供されなけれ
ば、現象に対する十分な理解を得ることはで
きないし、現象を適切に応用することもでき
ない。 
気液界面の非平衡現象（蒸発・凝縮）に対
しては、これまでに多くの分子動力学による
分子スケールからの解析と、分子気体力学に
よる界面に接する非平衡気体流の解析が行
われてきた。多くの工学的問題において、巨
視的な気体の流れの代表スケールは気体分
子の平均自由行程に比べて十分に大きく、ま
た、気液界面の内部構造のスケールと液体分
子の平均自由行程のスケールはともに気体
分子の平均自由行程に比べて十分に小さい。
この事実によって、巨視的な流れと気液界面
近傍の非平衡現象の空間スケールの分離が
可能となり、それぞれ個別に発展してきた流
体力学と分子気体力学と分子動力学の接続
によって新たな知見を獲得できることへの
期待が高まってきた。 
しかしながら、分子動力学と分子気体力学
のふたつの解析結果を、単に数値的に接続す
ることを試みても、必ずしもうまく行かない。
なぜなら、気液界面では密度や圧力などが分
子サイズの空間スケールで著しく変化する
ために、たとえ界面の内部で局所的に統計的
平衡状態であっても、界面内部構造を記述す
る熱力学が存在していないからである。結果
として、個々の応用問題の解析には、依然と
して平衡の条件式あるいは経験式が使われ
ているのが現状である。 
 
２．研究の目的 
蒸発・凝縮をともなう気液界面およびその
近傍に対する分子動力学と、それを取り囲む
大きなスケールの非平衡現象を記述する分
子気体力学との包括的統合を行い、非線形非
平衡流体力学の基盤創成を目指す。すなわち、
気液界面における蒸発・凝縮・拡散を支配す
る法則を、微視的な原理に基づいて、応用に
資する形に定式化し、これらの作業をとおし
て、ひとつの新しい学問領域としての非線形
非平衡流体力学を提示することが究極の目
的である。 

 

３．研究の方法 
以下に述べる研究組織の相互密接な連携
をとおして所期の目的を達成した。 
研究代表者：矢野 猛 
分子動力学解析と分子気体力学解析による
気液界面を含む気体と液体における質量・運
動量・エネルギー輸送と濃度分布を明らかに
した。 
研究分担者：青木一生 
Boltzmann 方程式の数値解析と漸近解析を駆
使して、非平衡非定常な気体の振る舞いを明
らかにした。 
研究分担者：髙田 滋 
Boltzmann 方程式に内在する双対性を利用す
る非平衡現象の数学解析と詳細な数値解析
を行った。 
研究分担者：渡部正夫 
非線形非平衡流体力学理論の検証実験とし
て、蒸気・液滴系あるいは液体・気泡系など
の気液2相系の流体力学的実験の検討を行っ
た。 
 
４．研究成果 
非線形非平衡流体力学の基盤創成のため
に、分子動力学と分子気体力学を用いた精密
な理論解析と注意深い数値解析を行い、下記
のような成果を得た： 
１．様々な非定常非平衡な気体の振る舞い
をBoltzmann方程式に対する数値解析によっ
て明らかにした。その中でもとくに、木星の
食にともなう惑星 Io の急激な蒸発と凝縮が
もたらす Io の大気構成の時間変化と非定常
流れを明らかにする成果は重要である（発表
論文 2）。 
2. 巨視的な流れの代表的時間スケールに
対する気体分子の平均自由時間の比が、巨視
的な流れの代表的空間スケールに対する気
体分子の平均自由行程の比（Knudsen 数）と
同程度の線形問題を一般的に議論した（発表
論文 3, 学会発表 2）。より詳しく述べると、
凝縮相と接する蒸気の非定常運動に対する
一般的な定式化を、線形 Boltzmann 方程式の
境界値問題の厳密な漸近解析をとおして実
行し、気体の運動を支配する巨視的方程式系
とこれの解を決定するための巨視的境界条
件の系を導出し、それらの数学的構造を明ら
かにした。とくに、非定常な Knudsen 層の境
界値問題が、線形理論の枠組みの中で、適切
な変数変換によって定常問題に帰着するこ
とを見出したことによって、理論的に厳密な
取扱いが可能となったことは重要である。さ
らに、高次の効果としてエネルギーの非等分
配性が巨視的方程式系に組み込まれる数理
的仕組みも明らかになっている。 
3. 線形 Boltzmann 方程式に内在する双対
性に関する理論的研究を推し進めて、定常問
題のみならず、緩和現象に代表されるゆっく
りと変動する非定常問題においても、双対性
を利用した現象の深い理解が可能であるこ
とを明らかにした（発表論文１, 学会発表



1,3,4）。 
4. ナノスケールの液柱の静止状態の力学
的特徴を、分子動力学計算によって、詳細に
調べた。これによって、液柱の表面の 2つの
主曲率に対応する2つの異なる表面張力が定
義され得ること、静止液柱の安定性が巨視的
流体力学に基づく中立限界によって定量的
に予測できることなどが明らかになった（学
会発表 8, 投稿準備中）。本成果は、気液界面
近傍と液体側内部の微視的分子運動が支配
する巨視的な力学の一層の理解のために、今
後有効に活用され得る。 
 5. 上記の成果2を弱非線形問題に拡張し、
界面における蒸発・凝縮の効果が気体の巨視
的な運動に及ぼす影響を記述可能な一般的
な理論を構成した（学会発表 5, 7, 投稿準備
中）。得られた理論を例題に適用して、蒸発・
凝縮をともなう非線形音響共鳴現象におけ
る衝撃波形成条件を求めた。 
 6. 気液界面を含む気体と液体の大規模な
分子動力学計算を実行し、定常な非平衡状態
を実現して、界面を横切る質量・運動量・エ
ネルギー流束を求めた（学会発表 6, 投稿準
備中）。 
 7.数値精度の不足のためにこれまで議論
できなかった熱力学状態量間の関係を定量
的に議論することを目的として、Ar と Ne の
混合液体とその蒸気の気液2相系の分子動力
学計算を長時間行って多数のサンプルを蓄
積した（学会発表 9, 投稿準備中）。 
 以上の成果は、新しい学問的枠組みとして
の非線形非平衡流体力学を提示するという
究極の目的に照らして、極めて有意義なもの
であり、これらを基礎とする新しい枠組みの
構築を現在も継続中である。 
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