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研究成果の概要（和文）： 異種成分で構成される液滴同士の衝突と固体壁面上における液滴の

挙動を解析した．粒子法を用いたマクロスケール解析では，拡散界面モデルによる界面張力の

定式化を確立し，密度，表面張力が異なり，更に相互液体間に界面張力を有する異種液滴間の

衝突のシミュレーションを実現した．また並行して行った分子動力学によるナノスケール解析

では，固体壁に接する水，及び水－アルコールの混合物の液滴について，壁面における電気的

ポテンシャルとアルコール混合が濡れに与える影響について検討を加えた．  

 
研究成果の概要（英文）： Collision between liquid droplets with different composition and 
droplet wetting on a solid surface were investigated. In the macroscopic analysis using 
the particle method, interfacial tensions were formulated and the collision of liquid 
droplet with different density, surface tension and interfacial tension were successfully 
simulated. Molecular dynamics simulations of the wetting of liquid droplet on a solid 
surface revealed the effects of electric potential of solid surface as well as of alcohol 
mixing on the wetting feature. 
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１．研究開始当初の背景 

自由界面を有する液体挙動はインクジェッ
トなど様々な工業分野で現れるが，高精細，
高速化が進む半導体，印刷分野においては現
在，マイクロメートルレベルの空間スケール
の液滴を，マイクロからミリ秒レベルの時間
スケールでの精度で制御することが要求さ
れている．従来はこのような課題に対し，ア

ルコールや有機物など溶質の付加などとい
った操作により，飛沫の抑制，インクの安定
固着などの技術改良が進められてきたが，こ
れらの操作は，現象の理解，観察に基づくと
いうよりはむしろ，経験的，試行錯誤的に進
められてきたものであり，今後の更なる微細
化，高速化に際し，表面積体積比の増大に伴
い顕著となる物理化学的要因の影響の本質
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的理解が不可欠である．一方，解析の側面で
は，気液界面の大変形を伴う流体運動の解析
については，VOF 法，レベルセット法，
Phase-Field 法，格子ボルツマン法，MPS 法，
SPH 法等による解析例があるが，精度の良い
現象再現は単成分液相で低ウェーバー数領
域に限られるなど未だ発展段階であり，図１
に示すような系に代表される複数の成分間
の接触に伴う表面張力差，親疎媒性，拡散な
どにより誘起される強い非平衡現象の解析
は極めて困難である． 

研究代表者は，研究開始当初までに粒子法
の一つである SPH 法により自由界面運動を
伴う流れの解析を行ってきた．この方法の利
点として界面の大変形，分裂，合体の再現が
容易，あるいは溶液の濃度などの情報を付加
でき，定性的な特性を良く再現できるという
点が挙げられるが，反面，表面張力の定式化
が未確立，定量的な取り扱いが困難であるな
どの問題点がある．そこで，新たに表面張力
モデルを導入，妥当性を確認し，これを用い
た単一成分系における液滴液膜衝突の大規
模解析を行った．この解析により，クラウン
構造と飛沫の発生，それに続く液柱の形成を
再現し，高速度カメラ観察との時空間的一致
を示した． 

 

２．研究の目的 

次なる展開として異種流体間の液滴液膜
衝突が考えられる．予備実験により液滴側に
親媒性のアルコール，疎媒性のトルエンを用
いた場合に，その後の飛沫の発生挙動や液柱
形状，更には上昇する成分など現象が劇的に
異なることが高速カメラ観察により明らか
になった．これは前述のように工学的重要性
が高いにも拘わらず，理解が進んでいない現
象である． 

そこで，本研究ではマイクロメートルレベ
ルの異種成分液滴の衝突挙動を取り上げ，粒
子法によるマクロスケール解析に加え，分子
動力学によるナノスケール解析を併用した
シミュレーションを行うことで，異種液体接
触により誘起される表面張力差，親疎媒性な
ど物理化学的非平衡性が，長さマイクロメー
ターオーダー，時間マイクロ，ミリオーダー
の界面挙動に与える影響について解析を行
う．長期的には分子，ナノレベルの特性がマ
クロレベルの動的現象として現れる複合系
についての体系的な解析手法の確立への足
がかりとする． 

 

３．研究の方法 

  本課題の解析系は，大きく異種液滴同士
の衝突の SPH 法による大規模シミュレーシ
ョンと，化学的親媒性，疎媒性など物理化学
的要素抽出のための異種液体界面間接触に
関する分子動力学シミュレーションの 2つか

らなる．液滴のサイズがマイクロメートルオ
ーダーであるとは言え，分子動力学法の適用
可能な空間スケールとは隔たりがあるため，
分子動力学シミュレーションにより得られ
た界面現象をマクロスケールの粒子法に適
用しうるようモデル化しフィードバックす
る．また，研究協力者による高速度カメラに
よる液滴衝突過程の観察と比較することに
より，シミュレーションの妥当性を逐次検討
することで，より現象再現性の高い解析方法
を構築する． 

 

４．研究成果 

異種成分で構成される液滴同士の衝突と
固体壁面上における液滴の挙動を取り上げ，
粒子法によるマクロスケール解析に加え，分
子動力学によるナノスケール解析を併用し
たシミュレーションを行った． 

前者については，拡散界面モデルによる粒子
法における界面張力の定式化を確立し，これ
を用いて，密度，表面張力が異なり，更に相
互の液体間での界面張力を有する異種液滴
間の衝突のシミュレーションを実現した．ま
たこの結果について，他グループの実験結果
との比較による検証を行い，モデルの妥当性
を示した．これらの成果を国内の査読付き学
会誌に投稿し受理されたほか，国際学会を含
む複数の学会で発表した． 

後者については，水，および水－アルコール
の混合物の液滴が固体壁接する系に対して
濡れ性の変化を解析した．特に壁面における
電気的ポテンシャルが濡れと局所的な拡散
性に与える影響について，詳細に検討を加え
た．また濡れの定量化に関連して，固液，気
液，固気各々の間の界面張力を別個に平面状
の液膜系で算出した結果，液滴系で観測され
る接触角と，接触角の三相界面での釣り合い
を表す Young の式から導かれる接触角が概
ね一致することが示唆された．その他では，
ナノスケールの流動に対し，アルコールの添
加が壁面付近でのせん断力やすべりに影響
を与えることを示した．これらの成果を査読
付き国際学会誌で発表したほか，国際学会を
含む複数の学会で発表した． 

 これらのマクロ，ナノスケールの解析によ
り，異種液体の接触が液液，気液，固液界面
に与える影響が明らかになり，複合スケール
解析の足掛かりとなる結果が得られた． 
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