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研究成果の概要（和文）：３つの研究項目：１）ナノ微粒子分散系のダイナミクス，２）コロイドガラス系のダ
イナミクス，３）アクティブ粒子系のダイナミクスについて，マルチスケール・マルチフィジックスシミュレー
ションを適用し，成果を得た．特に，荷電コロイド粒子系のダイナミクスについては，これまでに様々なアプロ
ーチから精力的に研究が行われてきたにもかかわらず，流体力学相互作用と静電相互作用の競合のため，理論的
取り扱いが著しく困難であったが，本研究で開発した電気二重層の分極を正確に考慮する直接数値計算により，
荷電コロイド粒子が交流電場下で鎖状構造を形成するメカニズムを解明するなど，大きな成果を得ることに成功
した．

研究成果の概要（英文）：We have applied a novel approach of multi-scale and multi-physics simulation
 to three target problems, 1) Dynamics of nano-particle systems, 2) Dynamics of colloidal glass 
systems, 3) Dynamics of active particle systems. In particular, the method was used to simulate the 
dispersions of charged colloidal particles for which theoretical approaches have not yet 
successfully applied due to the competition between hydrodynamic interaction and electrostatic 
interaction. From the results of our direct numerical simulation that accurately considers the 
polarization of the electric double layer, we found that the charged colloidal particles form a 
chain structure under an alternating electric field.

研究分野： 計算科学

キーワード： ソフトマター　流体力学　アクティブマター　コロイド　レオロジー　マイクロスイマー

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
分子動力学法や計算流体力学法など，既存のシミュレーション法ではソフトマターの膨大な自由度のごく一部し
か同時に扱うことが出来ず，異なるスケールの運動を同時にまるごとシミュレーションすることは不可能であっ
た．我々は，この問題を解決するために粗視化モデリングとマルチスケール・マルチフィジックスモデリングの
２つのアプローチを発展させることに成功した．前者はメソスケールのシミュレーターで構成されており，統計
力学的手法を用いてミクロな階層の効果をメソスケールの階層の中に反映する．後者はミクロ階層でシミュレー
ションを実行し，その結果をメソ階層のシミュレーションに反映させる新しく強力な方法である．

※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、研究者個人に帰属されます。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
 ソフトマターは機能性材料の宝庫であるが，その複雑なマルチスケール（ミクロ nm～メソμ
m～マクロ mm)の階層構造のため，分子動力学法や計算流体力学法など既存のシミュレーショ
ン法単独での適用が困難である．コロイドに代表されるように，粒子と流体が同時に動くマルチ
スケールでマルチフィジックスの連成系であることが，シミュレーションを困難にしている最
大の要因である． 
 
２．研究の目的 
 本研究では，いくつかの具体的なソフトマター材料に対して，ミクロ階層を統計力学的手法に
よってメソ・マクロ階層に効率よく反映する粗視化モデリングや，同様のことを数値的に反映す
るマルチスケール・マルチフィジックスモデリングを適用することで，この問題を解決する．さ
らに最新の計算機（GPGPU や次世代スパコン等）を併用することによりこの技術を工学的応用
問題に展開し，計算科学による次世代の材料・プロセス設計技術として広く一般化を目指す． 
 
３．研究の方法 
 以下の３つの研究項目を設定し，マルチスケール・マルチフィジックスモデルを構築する．い
ずれの項目も，シミュレーション結果を実験データと定量的に比較することによって，モデルの
妥当性を検証し，均一な周期境界条件以外の任意の外部境界条件の設定を実現する．具体的には，
外部電場や流動，実験で使用するデバイスや装置の形状などの詳細な条件設定を可能にする． 
 研究項目１.ナノ微粒子分散系のダイナミクス 
 研究項目２.コロイドガラス系のダイナミクス 
 研究項目３.アクティブ粒子系のダイナミクス  
 
４．研究成果 
 申請段階で想定した３つの研究項目（上記）について，各年度にそれぞれ以下の成果を得るこ
とに成功した.  
 
 2017 年度： 
研究項目 1．ナノ微粒子分散系のダイナミクス:相分離した 2 成分液体中で重力沈降するナノ粒
子系に対して，マルチスケール・マルチフィジックスのモデリン グ手法を適用し，これまで出
来なかった 3次元系における詳細な挙動のシミュレーションに成功した.  
研究項目 2．1)コロイドガラス系のダイナミクス:大規模系計算の実現に向けて，コロイド分散
系の直接数値計算手法の高速化に取り組んだ.2)多細胞系の 遊走運動に見られるガラス化現象
のモデリングに取り組んだ.  
研究項目 3．アクティブ粒子系のダイナミクス:1)流体を介して相互作用する外力駆動粒子系に
対して粒子/流体連成系として扱う直接数値計算を行い，非自 明な周期運動が発現する機構を
解明した.2)泳動する微粒子対の 2 対衝突に対して系統的な直接数値計算を実施し，泳動形態の
違いによって著しく非対称な衝 突挙動が得られることを示した.3)細胞が基板上を遊走する機
構を解明すべく，2つの円盤からなる最小モデルを構築し，細胞が自己の伸縮運動から推進運動 
を生み出す機構を調べた. 
 
 2018 年度： 
研究項目 1．ナノ微粒子分散系のダイナミクス: 1)ナノ粒子が分散した相分離液体系に対してモ
デリング手法を拡張し，液体とナノ粒子の親和性の違いやせん断流 の影響による粒子分散挙動
のシミュレーションに成功した. 2)荷電コロイド粒子が交流電場下で鎖状構造を形成するメカ
ニズムを明らかにした.  
研究項目 2．コロイドガラス系のダイナミクス: 1)大規模系計算の実現に向けて，コロイド分散
系の直接数値計算手法において既存の OMP 並列化に加えて MPI 並列化 に成功した. 2)1 つの細
胞を 2 つの円盤で表現する最小モデルを用いて，細胞コロニーが基板上で成長する力学的メカ
ニズムを明らかにした.  
研究項目 3．アクティブ粒子系のダイナミクス: 1)これまでの Pusher/Puller 型のマイクロスイ
マーに加えて，回転運動(Rotlet 項)を持つマイクロスイマーのシ ミュレーションに成功した. 
 
 2019 年度： 
研究項目３．1)気液界面における棒状弾性粒子の運動を明らかにした.2)基板上を遊走する細胞
の運動に対する細胞周期の影響を明らかにした.3)細胞コロニーの増殖 ダイナミクスに対する
在細胞分裂の接触阻害の影響を明らかにした.4)重力により基盤上に拘束されたカイラルマイク
ロスイマーの運動を明らかにした. 
プログラム開発：2017，2018 年度の成果を反映して公開したコロイド分散系の直接数値計算シ
ミュレータ(ソフトウェア名 拡張 KAPSEL)を元に，2019 年度には更に機能 を加えてより汎用的
な問題に対応できるシミュレータの開発と公開を行った. 
 
 これらの成果の中から，「荷電コロイド粒子が交流電場下で鎖状構造を形成するメカニズムの



解明」について，以下に概要を説明する． 
 
 コロイドは，食品や生活用品として広く利用されているだけでなく，紙やパルプの製造や不純
物の浄化など工業的なプロセスでも重要な問題であり，その安定性は，構成粒子と分散媒との界
面状態に左右される．これまでに様々なアプローチから精力的に研究が行われてきたにもかか
わらず，流体力学相互作用と静電相互作用の競合のため，理論的取り扱いが著しく困難であり，
荷電コロイド粒子が示す複雑な動的挙動の理解は進んでいない．そこで我々は，電気二重層の分
極を正確に考慮する直接数値計算により，交流電場下で荷電コロイド粒子間に誘起される異方
的相互作用について定量的に調べた．この相互作用は，外部電場の強度や周波数に加え，コロイ
ド粒子のゼータ電位やデバイ長，粒子対の配置方向にも依存するが，特定の条件下においては同
符号に帯電したコロイド粒子間に双極子的な引力相互作用が誘起されることを示した．さらに，
最大で１２粒子を含む系の長時間計算を行い，この双極子的引力相互作用によってパールチェ
ーン構造が安定化されることを示した．  
 シミュレーションには Smoothed Profile (SP)法を用いた．電解質溶媒中に分散している半径

 a の球状コロイド粒子 N 個を考える．また溶媒の誘電率 は，コロイド内部も含めて空間的に
一様であるとする．コロイド粒子の表面は一様に帯電していると仮定し，1粒子あたりの帯電量
は Zeであるとする．通常の連続体描像では，コロイド粒子の電荷分布は表面に局在したデルタ
関数で表される．そのため有限要素法などでは，適切な境界適合格子が用いられ計算効率の大き
な枷となっている．それに対し，SP 法ではこの粒子表面電荷分布   eq(x)について，界面補助関

数φ の 1階微分を用いて 

 
   
eq(x) =

Ze |Ñφ(x) |
4πa 2     (1) 

と近似する．SP 法では，以下の 3 つの時間発展方程式を同時に解くことで，荷電コロイド系の
直接数値計算を実現している． 
① イオン分布：移流拡散方程式 

( )tC C C      Ñ  Ñ Ñu    (2) 

ここで， Cα は価数 Zα をもつα 種イオンの密度分布，Γα はα 種イオンの輸送係数， Eは外部

電場， ln ( )Bk T C Z e E       x はイオンの化学ポテンシャル，  Ψ(x)は静電ポテンシャ

ル（Poisson 方程式 の解）である． 

② 溶媒流速：Navier–Stokes 方程式 

   
ρ(t + u Ñ)u = −Ñp + ηÑ2u − ρe(ÑΨ − E) + ρφfp   (3) 

ここで，  uは非圧縮性溶媒の速度(  Ñu = 0)， p は圧力， は密度，は粘度，  φ pf は粒子の

剛直性を満たすための拘束力，  −ρe(ÑΨ − E)は電気浸透力である． 

③ コロイド粒子の運動方程式 
H other

p i i i i iM    V F F R V     (4) 

ここで， ( ), ( )i it tR V は i番目のコロイド粒子の位置と速度，  Fi
H は粒子が流体から受ける力（流

体・粒子間で運動量が保存するように前述の拘束力  φ pf と関連づけられている），  Fi
other は流体

以外からの力，
 
Mp

は粒子の質量である． 

外部電場下では，コロイド粒子周囲の電気二重層に分極が生じるため，粒子対間に異方的な
相互作用が生じる（図 1）。本研究では，粒子配置が電場に平行な場合（図 1(a)）について，粒

子間距離 *r （粒子半径 a で規格化），AC外部電場の振幅 0E と振動数 * （イオンの拡散速度

で規格化）を変化させて直接数値計算を行い，コロイド粒子対に働く相互作用を系統的に求め
た後，2列のチェーン構造の安定性について議論した（図 2）． 
 



 
 
図 1. 外部電場下での電気二重層の分極とコロイド粒子対に働く異方的相互作用の模式図．粒子
対が電場に平行な場合(a)は引力，電場と垂直な場合(b)は斥力が働く．[1] 
 

 
 

図 2. AC 電場下に置かれた 12 粒子の計算結果（左→右）．電場に平行な 6 粒子 2 列からなる初
期配置(a)から，独立した 2列のチェーン構造(c)が安定化する．[1] 
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