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研究成果の概要（和文）：固体面における流体力学的境界条件の構成要素は条件式および境界条件を課すべき位
置（流体力学的壁位置）である．本研究では条件式として壁面摩擦応力と滑り速度の間に比例関係があると仮定
する（液体に対しては実用的な条件下では正しいと考えてよい）Navier境界条件を採用し，比例係数である固液
摩擦係数と流体力学的壁位置を共に同定する理論を構築し，分子動力学法を用いた解析結果に理論を適用して，
その有用性を示した．また，数値流体力学による流動解析において，任意形状の壁面にNavier境界条件を適用す
るための手法を開発し，研究の実用面への展開も行なった．

研究成果の概要（英文）：The hydrodynamic boundary condition (BC) consists of two elements: not only 
the constitutive equation for the condition but the boundary position where the condition should be 
imposed (the hydrodynamic wall position, HWP) need to be specified. As the constitutive equation, we
 employed Navier BC (NBC) assuming the wall shear stress is proportional to the slip velocity, and 
developed methods to determine both the HWP and the solid-liquid friction coefficient (FC), the 
proportionality coefficient in NBC, on our theoretical basis. We applied the present methods to a 
number of molecular dynamics (MD) simulation data and showed their significant advantages over the 
conventional methods, which usually fail to calculate correct FCs from MD simulation data. We have 
also developed a numerical scheme to apply NBC on arbitrary shaped walls in computational fluid 
dynamics, which can be used for flow prediction e.g. in fine and complex coduits. 

研究分野： 流体工学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究は，流体運動に対する壁面境界条件を課すべき位置は壁面とは異なりNavier-Stokes方程式が成立する領
域外縁であるということを初めて明確に示し，境界位置と境界条件に含まれる未定係数の計測方法についても提
案したものである．また，分子動力学解析によって求めた壁面摩擦応力の自己相間関数をGreen-Kubo積分すると
収束値がゼロになってしまう（実はこれも正しくなく実際にはゼロにはならない）という「プラトー
（Plateau）問題」を解決した点は流体力学だけでなく非平衡統計力学における意義も大きいと考える．

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 

固体面（壁面）における Navier-Stokes 方程式の境界条件（以下、流体力学的境界条件と称
す）として最もよく用いられるものは、流速が壁面の移動速度に一致するという滑りなし境界条
件であるが、一般的には希薄気体だけでなく液体も壁面上で滑り速度をもっている（Thompson 
& Robbins, 1990）。例えば、半導体基板の洗浄プロセスや生体膜を模倣した物質の分離プロセス
においては流路幅がナノメートルのオーダーになるため、滑り速度の効果が顕著になり、壁面に
おける滑りなし境界条件を前提とした設計・制御は有効でない。 

壁面上での流体の滑り速度を与えるモデルには、流体の滑り速度と壁面剪断応力に比例関係
があるとする Navier「境界条件」があり、比例係数（摩擦係数と呼ばれる）について多くの理
論的・数値的研究が行われている。強調しておきたいのは Navier 境界条件そのものは Navier-
Stokes 方程式の境界条件ではないということである。壁面剪断応力に対する Newton の粘性法
則と合わせてはじめて Navier-Stokes 方程式に対するロビン型境界条件が構成される。ところ
が、壁面近傍では流体は層構造をなすため、Newton の粘性法則は壁面から一定距離離れたとこ
ろでしか成立しない。したがって、壁面における Navier-Stokes 方程式の境界条件を構築するた
めには、壁面とは一致しない流体力学的境界面をどこに設定すべきなのか、 その境界面におい
て剪断応力がどのように与えられるべきなのかを明らかにしなければならない。 

流体力学的境界面を Newton の粘性法則が成り立つバルク領域の縁であるとして同定する研
究や Navier 境界条件の成立について調べる研究は、個別には前者について数例、後者について
多数存在しているが、流体力学的境界条件を構築するために必要な、両者を統合した研究は過去
に Bocquet と Barrat（1994）による試みが一例あるのみである。なお、Bocquet と Barrat に
よる理論では熱力学極限をとることが前提であるため、理論に現れる各種相関を微小スケール
流動の解析に多用される、分子動力学法を用いて実際に求めることができないという問題があ
る。 
 
２．研究の目的 

我々の身の回りにある物体周りや流路内の単相流れを考えるのであれば、滑りなし境界条件
は Navier-Stokes 方程式の境界条件として十分な精度で有効である。しかしながら、次世代の物
質分離プロセス（Shannon et al., 2008; Park & Jung, 2014）や半導体基板洗浄プロセス（Xu 
et al., 2014）においては流路幅がサブミクロンのオーダーになる。そこで実測された流量は滑
りなし境界条件を適用して予測されたものに対して桁違いに大きくなっており、壁面上での滑
り速度が無視できないことは明らかである。また、作動流体が混相である場合には、流路幅が微
小サイズでなかったとしても、壁面上に形成された移動接触線においては滑り速度の存在は無
視できず、マクロの流れに影響する（Qian et al., 2003; 著者ら, 2015, 2017）。したがって、動
的濡れの数理モデル構築（原油採収、スプレー・コーティング、燃料電池など多くの工業分野に
とって重要である）のためには滑り境界条件の理論確立が強く望まれる。 

「背景」で述べた通り、壁面上での滑り速度を与えるだけでは Navier-Stokes 方程式の境界
条件としては機能しない（著者ら, 2015）。本研究では、壁面上での滑り速度を与える Navier「境
界条件」を、バルク流体と接続できる流体力学的境界面における滑り速度を与える境界条件とし
て再定義する。 
 
３．研究の方法 
分子動力学（MD）法を用いてナノスケールチャネル内の液体流れを数値計算によって再現した。
壁面の並進運動（外場）によって流れを駆動する非平衡 MD 系（図 1）と外場を与えない平衡 MD
系それぞれについて固液摩擦係数の同定と物理的解釈を行なった。MD 法による解析結果を単純
に処理するだけでは流体力学的境界条件についての考察にはつながらない。本研究では、まず非
平衡系に対して、流体運動は壁面とは異なる位置（未定の固液境界位置）に課された Navier 境

図 1：非平衡 MD 系の一例（T. Omori 

et al., Physical Review Fluids, 4-11,

2019 より一部改変して転載）．両側

の壁面を同速度で上下に振動させて

流体を駆動し，流体運動の周波数特

性を数値解析した． 



界条件のもとで Stokes 方程式に従うと考えて壁面速度に対する壁面剪断応力の応答を立式し、
MD 解析で得られた壁面剪断応力の周波数特性データのフィッティングから固液摩擦係数と固液
境界位置を共に同定した。次に、平衡系においても瞬時の流体揺らぎが同じ応答関数に従うとの
考えのもと固液摩擦係数に対する Green-Kubo 積分を立式し、平衡 MD 解析からも固液摩擦係数
を同定した。 
 
４．研究成果 

非平衡系・平衡系において求めた固液摩擦係数はよく一致しており、平衡系における流体の
揺らぎが巨視的な流体力学に従うということが強く示唆された。平衡 MD 解析で固液摩擦係数を
求める際の問題として、Green-Kubo 積分の収束値がゼロになってしまうという「プラトー
（Plateau）問題」がよく知られているが、本研究での流体力学を組み入れた Green-Kubo 積分の
理論式からは収束値はゼロではなく滑り長さと流路幅に依存した値となることが予測され、MD
解析結果からこの予測の正しさが立証された。なお、流路幅が無限大となる熱力学極限において
は積分の収束値はゼロとなる。この成果は流体力学だけでなく非平衡統計力学における意義も
大きいと考える。 

非平衡系での解析により、ナノスケール幅のチャネル流れであっても、Navier 境界条件を適
切な境界位置に課せば、流れは Stokes 方程式で記述できることが直接的に示された。このこと
は、微細流れを高コストな MD 解析に頼ることなく連続体力学によって予測できることを示して
おり、工学的な意義が大きい。なお、固液摩擦係数の周波数依存性は、多くの場合にバルク部の
粘性係数と同様に Maxwell モデルでよく表され、その時定数はピコ秒のオーダーであったので
通常の流動解析においては弾性を無視して定数として取り扱ってよい。 
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