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研究成果の概要（和文）：音波を利用すれば、大域的な一方向流動を伴うことなく流体中に運動量とエネルギー
を輸送できる。周波数が高いほどエネルギー輸送量が大きくなり、波長が短くなってエネルギー輸送の目標点の
精度を高めることができる。しかし、波長が分子の平均自由行程程度に短くなると流体力学理論の局所平衡の前
提が破綻して流体力学が適用できなくなるので、高周波数の非線形音波伝播過程を予測できる理論は存在しな
い。この事実が応用技術の発展を阻害している。本研究は高周波数の非線形音波伝播過程に対して質的に非定常
かつ非平衡な大規模分子動力学計算を実行し、気体の自由空間中の平面進行波における運動量とエネルギーの輸
送過程の理解に取り組んだ。

研究成果の概要（英文）：Sound waves can convey the momentum and energy in gases without 
unidirectional flows. We can examine the transport properties of sound by solving the system of 
Navier-Stokes equations, if the wavelength is sufficiently large compared with the mean free path of
 gas molecules and the frequency is sufficiently small compared with the mean collision frequency of
 gas molecules. The propagation properties of short-wavelength sound have been studied by the 
kinetic theory of gases based on the Boltzmann equation and several discrepancies have been found 
between the predictions by Navier-Stokes and Boltzmann equations. However, the kinetic theory is 
subject to the crucial constraint that a molecule must be negligibly small compared with any other 
length scales concerned, and hence sound waves with wavelength of nanometers cannot be treated in 
the kinetic theory. We therefore consider the application of molecular dynamics to the problems of 
propagation of sound with wavelength of nanometers. 

研究分野： 流体力学
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  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
ナノメートル程度の波長をもつ超音波による運動量輸送とエネルギー輸送の予測と制御が可能となれば、非接触
で微粒子の位置を精密に制御する技術や微細で精巧な加工技術の新しい発展を導くことが予想される。また、ナ
ノメートル程度の波長をもつ超音波とナノメートル程度の厚さをもつ気液界面との非平衡な相互作用の過程が明
らかになれば、超音波霧化だけでなく、新しい界面化学現象の発見やその応用技術への発展なども期待される。
このように、音波による運動量輸送とエネルギー輸送をナノスケールの世界に導入すること、すなわち「非線形
非平衡音響学」を創出することは、流体力学的応用研究の新展開を刺激し得るという意味でその意義は大きい。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
 
 希薄気体中の線形平面音波に関する
研究は1950 年代から活発に行われてお
り、分子の平均自由行程が波長より長い
場合（非平衡問題）の理論・実験・計算
研究が多数存在する（右図）。しかし、
それらの成果はボルツマン方程式を基
礎としており、(i)波長に比べて十分小さ
い長さをｄとして、ｄの３乗の微小体積
中に分子の速度分布関数が定義できる
ほどに多数の分子が存在すること、(ii)
実効的な分子間力到達半径がｄよりさ
らに小さいこと、(iii)周期に比べて十分
短い時間よりも分子間の相互作用時間
がさらに短いことという3つの前提条件
を必要とする（分子気体力学の限界）。このため、周波数はあまり高くなく、したがって波長も
あまり短くはないが、分子の平均自由行程は波長よりも長いという低圧気体にのみ適用可能で
ある。すなわち、波長に対する平均自由行程の比（クヌーセン数）が同じ大きさであっても、
波長自体が短い場合には適用できない。分子動力学計算であれば上記の 3 つの前提に縛られる
ことはないが、時間平均を用いてデータ解析を行う方法が主流であるため、音波に代表される
本質的に非定常な問題への取り組みはほとんど存在しない。本研究は、これらの諸問題を克服
して応用研究を推進すべく「非線形非平衡音響学」という新しい枠組みを提案するものとして
位置づけられる。 
 
 研究代表者は、平成 19～21 年度に基盤研究(B)の、平成 22 年に挑戦的萌芽研究の、平成 23
～25 年度に基盤研究(A)などの交付を受けて、希薄気体力学と分子動力学に基づいて非線形非
平衡音波に関わる流体力学現象の解明に取り組んできた（たとえば文献(1)(2)）。これらの研究
の過程で、分子動力学による気体中の平面進行音波の計算（下図）を行い、上記(i)(ii)(iii)の制
約が、ナノスケールの非平衡音響伝播に対する正しい知見とそれに基づく発展を阻んでいるこ
とを認識した。これは、現時点の分子流体力学には、ナノスケールの非平衡非定常流動を取り
扱うための十分に正しい理論的枠組みが備わっていないことを意味する。このような現状を打
破するために、分子動力学による「非線形非平衡音響学」を冠する基盤的基礎研究への取り組
みが必要であるという結論に達した。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 分子動力学は、古典力学の制限と分子間力モデルの制限を別にして、流体力学の前提条件で
ある局所平衡性や、分子気体力学の前提となる速度分布関数の定義可能性などの制約に縛られ
ることはない。流体力学の前提条件が成立せず、分子気体力学の前提条件も成立しない状況に
おいて、非平衡で非定常な流動現象はどのように整理されてどのように体系化されるだろうか。
このような根本的な問題に対して、徒に考察対象を一般化することなく、工学的応用を見据え
た基本的現象に絞り込んで詳細な解析を行い、広い範囲の工学的事象に応用可能な「非線形非
平衡音響学」を提出しようとするのが本研究である。このような研究は他に類を見ないであろ
う。これこそが本研究の学術的な特色であり、独創的な点である。 
 
文献 
(1) T. Yano, “Molecular Dynamics Study of Sound Propagation in a Gas,” in Nonlinear 
Acoustics State-of-the-Art and Perspectives: AIP Conference Proceedings 1474, edited by T. 
Kamakura and N. Sugimoto (AIP, Melville, 2012), pp.75-78 (2012). 
(2) T. Yano, “Molecular Simulation of Sound for Development of Nanoacoustics,” in 
Proceedings of the Acoustics 2012 Nantes Conference.  

図：線形の平面進行音波の伝播特性。実験データ（シ

ンボル）、線形化ボルツマン方程式の数値解と近似解

（実線）、および線形化 Navier-Stokes 方程式の解析解

（破線）の比較。（Garcia & Hajiconstantinou, Phys. 
Fluids 2001 から編集）。実験は低圧で行われている。 



２．研究の目的 
 
 流体の一方向流動を利用すると、非接触で、運動量やエネルギーを所望の場所へ輸送するこ
とができる。しかしながら、これは必然的に質量輸送をもともなうので、開放空間では有効で
あるが閉鎖空間への適用は制限される。これに対して、もし音波を利用できるならば、大域的
な一方向流動すなわち質量輸送をともなうことなく、流体中に運動量とエネルギーを輸送でき
る。周波数が高いほど、エネルギー輸送量が大きくなり、波長が短くなってエネルギー輸送の
目標点の精度を高めることができる。しかし、気体中の音波において、波長が気体分子の平均
自由行程程度に短くなると、局所平衡の前提が破綻して流体力学が適用できなくなる。このた
め、高周波数の非線形音波伝播過程を流体力学によって予測することはできない。さらに周波
数が高くなって、波長に比べて分子の大きさを無視できなくなると、ボルツマン方程式を基礎
とする気体分子運動論さえも適用できなくなる。そのような高周波数の音波の伝播を記述する
理論は存在しない。これらの事実が、高周波数大振幅音波の応用技術の発展を阻害している。
本研究は、気体中の高周波数の音波の非線形伝播過程を、分子動力学計算によって解明するこ
とを目的とする。本質的に非定常かつ非平衡な大規模分子動力学計算を実行し、流体力学によ
る予測とボルツマン方程式による予測との対比をとおして、非線形非平衡音響学の創出を目指
す。流体力学による予測とボルツマン方程式による予測も、いずれも高精度の数値解を求める
ことによってなされる。 
 また、本研究の進展にともなって、新たな視点が追加されて、ナノスケールの非線形非平衡
音響学の意義を一層高めることが期待できるようになってきた。ここで言う新たな視点とは、
分子運動による巨視的変数のゆらぎの伝播である。定常問題や平衡問題であれば平均操作によ
ってゆらぎを消去できるが、本質的に非定常かつ非平衡な分子動力学計算においては、ゆらぎ
そのものの振る舞いに対する理解を軽んじることはできない。ゆらぎの振る舞いを理解するこ
とは、本研究の当初の目的には含まれておらず、また本報告書作成時点で完了していないが、
これに対する取り組みが本研究の意義を高めることは明白である。 
  
３．研究の方法 
 
【分子動力学計算】レナード・ジョーンズ分子間力に従う
単一種・単原子分子系の古典分子動力学計算を行う。研究
代表者は過去に、自らの手で計算コードを書いて、気体中
の平面音波の非定常分子動力学計算と気液界面における蒸
発・凝縮の定常非平衡分子動力学計算を行っている。本研
究の分子動力学計算は、基本的には、これらの計算方法の
素直な拡張である。平面波の問題を例にとれば、右図のよ
うな直方体計算セルに N個の分子を入れて、6つの側面すべ
てに周期境界条件を課してニュートンの運動方程式を数値
積分する。 
【流体力学計算と分子気体力学計算】本研究は、流体力学
も分子気体力学もどちらも適用できないナノスケールの現
象の解明を目的とするが、その特徴を明らかにするために、
圧縮性 Navier-Stokes 方程式を解く流体力学計算とボルツ
マン方程式を解く分子気体力学計算の結果との対比は重要である。研究代表者は過去に、圧縮
性 Navier-Stokes方程式の差分法による数値解も求めているし、ボルツマン方程式の差分法に
よる高精度の数値解も求めている。 
【平衡状態のまわりのゆらぎの分子動力学計算】「研究の目的」の項目の第 2段落で述べたとお
り、ゆらぎの振る舞いに対する理解を深めることは、本研究課題のナノスケールの非線形非平
衡音響学の意義を高めるために重要である。そこで、当初の研究目的には含まれていなかった
が、大規模な分子動力学計算による平衡状態まわりのゆらぎの抽出とその解析も行う。 
 
４．研究成果 
 
 上の図に示すような長い直方体の計算セルを用いて、平面進行波、平面定在波、および非平
面進行波の分子動力学計算を実行した。それらの計算結果の特徴を明確にするために、それぞ
れに対応する流体力学計算と分子気体力学計算も同時に行った。これらの結果は、本報告書作
成時点で発表準備中である。一例として、平面定在波の問題に対して得られたボルツマン方程
式の数値解を次頁に示す。 



上左図は基本モードの固有振動数の音源によって励起された気体の共鳴音波の 1周期分の速度
波形である。上右図は、基本モードの固有振動数の 2倍の周波数の音源によって励起された音
波であるが、これは共鳴音波ではない。いずれも音響マッハ数 M=0.2の場合であり、非線形効
果は無視できない。 
 
 平衡状態のまわりのゆらぎの分子動力学
計算の結果も示しておく。右図は、H=W=10nm
で L=600nmの計算セル内に約 3万個のレナー
ド・ジョーンズ分子を入れて、1000ns（10億
計算ステップ）以上の分子動力学計算を実行
して、温度場のゆらぎを図示したものである。
100nm より長い波長成分のゆらぎが存在する
ことが明確に示されている。 
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