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研究成果の概要（和文）：本研究では，実験において，水の近赤外吸光特性を利用した近赤外(NIR)可視化観察
実験装置を作製し，本実験装置を用いたマイクロ流路内における凍結を伴う水流動現象のNIR可視化観察実験を
実施した．また，数値計算において，同現象の数値計算の信頼性向上を目的とした，散逸粒子動力学（DPD）法
の計算誤差の信頼性を，時間進行法の観点から検討した．
　本研究の成果として，実験では，水の近赤外吸光特性を利用することで水の相状態および温度の同時計測が非
接触で可能なことを示した．数値計算では，時間進行法に高次のシンプレクティック保存型時間進行法を適応す
ることで，DPDの計算誤差の信頼性が向上することを示した．

研究成果の概要（英文）：In this study, a Near-infrared imaging experiment system utilizing the NIR 
absorbance characteristics of water was established followed by investigating the water flows in a 
microchannel under freezing condition using the system. In addition, in the part of numerical 
simulation, the improvement of the numerical reliability of dissipative particle dynamics (DPD) was 
investigated in terms of modifying its time integration method in order to attain higher reliability
 of the simulation of microscopic freezing phenomenon using DPD.
   It was found in the experimental part that the temperature measurement and state identification 
of water can be simultaneously conducted by using the NIR absorbance characteristics of water. Also,
 in the numerical part, the DPD reliability was improved by means of high order symplectic time 
integration schemes.

研究分野：流体工学　伝熱工学

キーワード： 凍結　散逸粒子動力学法

  ３版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
水の凍結は我々に身近な工業製品（例えば航空機，熱交換器）の性能を著しく劣化させる要因となる．近年で
は，マイクロメートルオーダーの構造を有する壁面や多孔質では凍結が抑制されることが確認されているが，本
現象に関する基礎研究は少ない．したがって，本現象の解明は学術的・社会的に大きな意義がある．本現象の解
明には，凍結の進行とそれに伴う温度の変化がどのように関係するかを詳細に調査する必要があり，本研究で提
案した温度・相状態同時非接触計測法は本現象のより詳細な理解に貢献できると考えられる．また，DPD法の信
頼性が向上したことで，実験と数値計算の比較による本現象のさらなる理解が期待できる．



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
 
 水の凍結は温度の変化によって水が氷に変化する，我々に身近な物理現象のひとつである．
しかしながら，水の凍結は航空機，熱交換器などの工業製品の性能を著しく劣化させる要因に
なっており，その制御は工学・工業上重要である．近年では，微細表面加工技術で加工された，
ナノ・マイクロ構造を有する固体壁面は，過冷却を促進する性質を有すること，また，固体高
分子形燃料電池（PEMFC）内で発生する水がその内部（マイクロメートルスケールの多孔質
内）で不凍現象を生ずるなど，マイクロスケールにおける水の凍結現象の特異性が確認されて
いる．しかしながら，上述のようなマイクロスケール構造を有することで発生する特異な凍結
現象の詳細は十分に解明されていない． 
 研究代表者はこれまで，散逸粒子動力学（DPD）法を用いたナノ•マイクロメートルオーダ
ーの微小スケールにおける流体の流動および伝熱挙動のモデリングに関する研究を行い，ナノ
流体，固体薄膜，燃料電池などにおける輸送現象のモデリングを実施し，またそれらを用いて
微小スケールにおける伝熱現象の調査を行ってきた．その中で，研究代表者は凍結を伴う水の
輸送現象の DPD モデルを提案し，さらに同モデルを用いて平行平板内の同現象における表面
ぬれ性の影響を調査した．しかしながら，これらの先行研究では実験による裏付けが伴ってお
らず，本現象を総合的に評価することが難しかった．そこで，マイクロ流路内における凍結を
伴う水流動現象について，実験および数値計算による同現象についての基礎研究を実施すると
いう着想を得た． 
 本研究は研究開始当初，マイクロ流路内における水の凍結を伴う水流動現象の観察実験装置
の製作および同現象の観察実験を実施し，同流路内で生じる凍結現象がマクロスケールで生ず
る凍結現象とどのような差異があるかを確認すること，および，研究代表者の提案した凍結モ
デルを用いて実験条件を再現した DPD 計算を実施し実験結果と比較することを実験および数
値計算それぞれにおける目的と想定していた．しかしながら，実験においては，当初予定して
いた光学顕微鏡を用いた実験装置では同現象の観察が困難であることが予備実験でわかり，ま
た数値計算では，計算結果の信頼性を確保するため，計算誤差についてより詳細な考察が必要
なことがわかった． 
 
２．研究目的 
 
 上述の背景から，実験においては「水の液相および固相を判別でき，かつ撮影領域内の非接
触温度測定が可能な実験装置を製作し，本装置を用いたマイクロ流路における水凍結可視化実
験を実施すること」を，数値計算においては「DPD 法の計算誤差の信頼性をに調査し，より誤
差を低減できる計算方法を提案すること」を本研究の目的とした． 
 
３．研究の方法 
 
上記の目的を達成するため，まず実験では，水の近赤外線（NIR）吸光特性における温度依

存性および相状態依存性の２つの依存性に着目し，以下の研究を遂行した． 
• 水の近赤外吸光特性を利用した NIR 可視化観察実験装置の製作． 
• 本実験装置を用いたマイクロ流路内における凍結を伴う水流動現象の NIR 可視化観察

実験の実施． 
 また数値計算では，DPD 法ではこれまであまりみられなかった時間進行法による計算誤差の
信頼性向上に着目し，以下の研究を遂行した． 
• DPD 法における誤差の信頼性の評価およびその向上の検討． 
• 上述の検討をもとにした，改良型時間進行法の提案． 

 
（１）実験方法 

 本研究では，上述の NIR 可視化観察実
験を実現するため，図１（概略図）に示す
実験装置を製作した．実験装置は，近赤外
LED 光源（ピーク波長 1450 nm），ペルチ
ェ式冷却器，バンドパスフィルタ(中心波長
1450 nm，バンド幅 25 nm)，ズームレン
ズ(縦：横＝256：324 pix，1 pix = 9.31 µm)，
および近赤外カメラで構成されており，こ
れらが同一光軸上に配置され，ペルチェ冷
却器上に設置したマイクロ流路チップ（流

路深さ 0.5 mm）内の純水を近赤外カメラで撮影できる構造となっている．マイクロ流路は 2
枚の銅板で挟み込むことによりペルチェ冷却器との熱伝導性を向上させた．また，同流路チッ
プと銅板の間に熱電対を挿入した．実験中は，実験装置全体はアクリルケースで覆われており，
ケース中の湿度を除湿剤によって低下させ，霜の発生を抑制した． 
  

図１ 実験装置の概略図 
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（２）数値計算手法 
DPD 法では，粒子はその cut-off 半径(rc)の範囲内にある

他の粒子と干渉し合い，その運動量を交換する．粒子 i に
着目した運動方程式は以下で表される． 

ここで，qi，mi，piは粒子 i の位置，質量，および運動量( pi 
= vi / mi，vi : 粒子 i の速度)を表す．また，FCi は他の粒子(粒
子 j)間に作用するポテンシャルによる保存力，FDi は運動量
交換による散逸力，FRi は粒子の分布に基づいた熱運動を引
き起こさせるランダム力を表現する． 
 本研究で設定した計算領域は，一辺の長さを L = 10 の３
次元立方体である（図２）．初期設定として領域内総粒子数

N = 4000 を与え，粒子の数密度を DPD 法で一般的に用いられる 4 とした．また，全方向に対
し境界条件を周囲境界条件した．粒子の初期速度は，領域温度の平均が kBT = 1.0 となるよう
確率的に与えた． 
  本研究はまず，DPD 法の従来手法である Shardlow 法について，それらの計算誤差の信頼
性（以下，信頼性）を確認した後，本研究の成果である修正 (Modified) Shardlow (M-Shardlow)
法および Partitioned Runge-Kutta (PRK) 法の信頼性と比較した．信頼性は，以下に示す状態
温度の理論値（kBT = 1.0）との誤差により確認した． 

４．研究成果 
 
（１）実験結果 

凍結環境下における水の NIR 吸光度温度・相状
態依存性：まず，マイクロ流路内における水の
NIR 吸光度の温度および相状態依存性を調査す
るため，実験装置(図１参照)のズームレンズお
よび NIR カメラを分光器に替え，スペクトル計
測を実施した．本実験では，ペルチェ冷却器設
定温度(TP)が−15℃で凍結が開始されたことが
目視で確認できた．図３に，異なる TP におけ
るスペクトル計測結果を示す (同図，J：輝度値，
Jmax：輝度値の最大値，λ：光の波長)．同図よ
り，特に 1400 nm 付近では，温度の低下に伴
い輝度値が上昇していることがみてとれる．こ
の傾向は，先行研究(Kakuta, et al., Int. J. Heat 
Mass Trans., 2009)と定性的に一致している．
また，凍結後は凍結前に比べ輝度値が大きく上
昇したことが確認できる．これは水の近赤外線
吸光度の相状態依存性によるものである． 
 
凍結環境下における水の NIR 吸光度と温度の
関係：次に，本実験系における水の透過光輝度
値と温度の関係を調査した．図４に，以下に示
す吸光度差(⊿Af)と TPとの関係を示す． 

 

ここで J0℃は TP = 0℃における透過光輝度値で
ある．同図より，⊿Af は温度に対し線形に応答
していることがわかる．よってこの性質を利用
することで，過冷却水の非接触温度測定が可能
である． 
 
マイクロ流路内における水の凍結現象の観察： 
本実験における-15℃以下で凍結したときの，近
赤外カメラで撮影した流路内の水の凍結の様子
を図５に示す．凍結は，まず液相（同図左）か

ら瞬間的に温度上昇とともに Slush と呼ばれる氷懸濁液が発生（同図中央）し，その後再冷却
の後凍結が完了（同図右）した．同図より，液相，Slush および固相でそれぞれ異なる画像が
撮影された．以上のことは，水の近赤外線吸収特性を利用した可視化観察をすることで，先述

�Af = � log (J/J0�C)

 
図２ 計算領域概略図 

図３ 異なる温度における水の透過光の輝
度値と波長の関係． 

図４ 吸光度差と TPの関係． 

図５ NIR カメラで撮影した液相(水，左)，
Slush(中央)，および固相(氷，右)． 
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の 3つの状態が識別でき，それと同時に温度分布を非接触で行える可能性があることを示唆し
ている．また，シリンジポンプによりマイクロ流路内に送液し，水の流動がある状態で同様の
凍結実験を実施したが，水が静止している状態での結果と大きな違いはみられなかった． 
 
（２） 計算結果 

Shardlow 法の修正：Shardlow 法(T. Shardlow, 
SIAM J. Sci. Comput., 2003)は，保存力および
粒子位置の時間進行とそれ以外の進行とを分離
し，それぞれの時間進行の精度を向上する手法
をとる．前者の時間進行は，分子動力学(MD)
のハミルトニアン系におけるそれに対応してお
り，Shardlow 法では MD でよく用いられる
velocity−Verlet 法を用いている．本研究では，
本部分の精度をシンプレクティック保存型高次
時間進行法に置き換えることにより，DPD 計算
における誤差の信頼性の向上を試みた（修正
Shardlow (M−Shardlow)法）． 
 図６に，Shardlow 法および M−Shardlow 法
を用いて計算したときの状態温度の誤差
(ε(kBT)config.)と時間刻み幅(⊿t)の関係を示す．
Shardlow 法とM−Shardlow 法の結果を比較す
ると，Δt ≧ 0.02 の領域において，M−Shardlow
法による計算の誤差が大きく低減した．また，
計算は Δt > 0.12 で発散したが，これは従来の
手法と同様の結果となった．Δt ≦ 0.01 では両手
法の誤差に変化はなく，本結果より，DPD でよ
く使用される時間刻みが比較的大きな領域にお
いては，誤差の信頼性に対しては保存力の影響
が大きいことがわかった． 
 
PRK 法の導入：DPD 法の時間進行法では，
Shardlow 法のように DPD 粒子に働く力をス
プリッティング法により分離した先行研究はあ
るが，Runge-Kutta (RK)法系統の時間進行法を
用いた計算は実施されていない．また，先述の
ように，DPD 法でよく使用される時間刻み幅域
では，シンプレクティック保存型高次時間進行
法を適用しことから系内のシンプレクティック
性を満足することが計算精度向上に繋がると考
え，シンプレクティック保存の条件を満たした
Runge-Kutta 法である，PRK 法を DPD に適用
し，その信頼性を調査した． 
 図７に，Shardlow 法，M−Shardlow 法，お
よび PRK 法を用いて計算したときの状態温度
の誤差と時間刻み幅の関係を示す．同図から明
らかなように，PRK 法による計算の誤差の信頼

性は M−Shardlow 法のそれよりも高くなった．また，Shardlow 法と比較すると，0.02 ≦ ∆t ≦ 
0.05 でおよそ 100％の誤差の改善が見れられ．従来の DPD 計算よりも，より信頼性の高い計
算結果が得られることがわかった．さらに，PRK 法はスプリッティング法を仕様していないた
め，1 ステップあたりの力の計算回数を Shardlow 法および M−Shardlow 法よりも少ない．し
たがって，PRK 法は従来の時間進行法と比較して計算精度を向上させるだけでなく，計算負
荷も軽減できる．よって今後 DPD 法に PRK 法を適用することで高効率な DPD 法の計算に繋
がることが期待できる． 
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