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研究成果の概要（和文）：  

メソ－マクロスケール流動に対応できる非連続体格子ボルツマン法（LBM）を構築した．こ
のモデルは直接法などによる非連続体流動域の傾向をよく再現するとともに，分子動力学法に
よる結果とも十分よく対応した結果を示す．また，複雑な流れ系では簡便で実用上有利な２次
の LBM 速度モデルでも十分妥当な解析が可能であることを確認した．マクロスケール領域の
解析では粗面，多孔質の両効果を考慮した壁面モデルの構築を行い，これをメソ－マクロ問題
と連成させるために LBM の壁モデルに組み込んだ． 
 
研究成果の概要（英文）： 
 A lattice Boltzmann method for micro/nanofluidics (μflow LBM) is developed. Thisμflow 
LBM captures flow characteristic in the slip and transitional flow regimes at moderately 
high Knudsen numbers. Its results agree well with those of the DSMC and MD simulations. 
For complex micro/nano flow geometries, it is confirmed that the conventional second order 
discrete velocity models are good enough for simulating flow fields. Also, the presently 
developed macroscopic rough and permeable wall model is expanded to the LBM 
applications. 
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研究分野：工学 
科研費の分科・細目：応用物理学・工学基礎 
キーワード：シミュレーション工学 
 
１．研究開始当初の背景 

一般的に工学機器に関する物理現象を階

層化し，より詳細な構造や状態を表す階層を
下層と定義すると，最も下層は原子・分子レ
ベルの動力学であり，最も上層に位置するの

 



はニュートン力学で記述されるマクロスケ
ールの熱・流体や構造の連続体力学となる．
材料シミュレーションの分野では，材料の分
子構造等を粗視化して階層的にその動力学
的挙動を解析する階層的材料シミュレーシ
ョンの研究が進んでいる．ここで用いられる
粗視化動力学や熱流体力学，構造力学の解析
そのものにも当然解決すべき問題は存在す
るが，階層的シミュレーションの実現を目指
すには異なる階層間に特徴的な情報をいか
に整合させて解析を進めるかといった観点
が必要であり，原子・分子における非連続体
的な表現から連続体の表現にかけての遷移
過程を解析するための理論的背景が特に不
足していると考えられた．このような問題に
対して，半導体の熱拡散や高分子の粘弾性挙
動に対する非連続体－連続体の扱いを協調
させたシミュレーションの例はいくつか存
在はするものの，まだまだ十分な研究が進ん
でいるとはいえなかった．分子スケールの構
造から出発して，階層的にマクロスケールの
現象までトータルに予測しようとするため
には，このような非連続体－連続体の表現に
おける遷移過程を含めて総合的にシミュレ
ートするための理論の構築と解析が不可欠
であることは疑いが無かった． 
 
２．研究の目的 
 
 本研究において非連続体－連続体遷移過
程を含む熱・流動現象をシミュレートするた
めの新たな手法の開発を行い，その有効性を
示す計画を立てた．具体的な応用対象とし燃
料電池セル内の電解質膜層－触媒層－拡散
層で構成される多孔体領域内の熱・流動，化
学反応現象を取り上げた．そこではサブ・ナ
ノメートルからミリメートルのスケールの
幅がある．その中のガスや水の流動を化学反
応による成分濃度変化も考慮してシミュレ
ートできる方法を，並行して行う実験のデー
タを参考にしながら構築し，あわせてその精
度や信頼性を実験等を通して確認すること
を目指した． 

上述のように本研究は，高分子や触媒材料
などの分子レベルの構造から出発して粗視
化動力学によって電解質膜等の構造を予測
し，各構造中の熱・流動を階層的にマクロス
ケールの現象までトータルに予想しようと
する解析技術の中核となる方法の開発を目
的とした．  
 
３．研究の方法 
 

研究は(1)メソスケール（触媒表面化学反

応の階層化計算モデル），(2)メソ－マクロス

ケール（非連続体－連続体計算モデル），(3)

マクロスケール（多孔質壁－粗面壁解析的乱

れモデル），(4)（多孔体性状計測）の小テー

マ毎に基礎研究を行い，その後に(1)～(3)の

各スケールを連成させるための研究へと進

めた． 

 

(1)メソスケール（触媒表面化学反応の階層

化計算モデル）：触媒表面での化学反応にお

ける表面構造，反応分子の進入経路，反応分

子の配向や内部振動といったミクロな情報

を粗視化し，上層での反応の記述に有効な物

理量を抽出することによって触媒表面反応

を階層的に計算するためのモデル構築を目

指した．反応物・生成物の濃度そのものでは

なくミクロスコピックな情報を含む分布関

数の時間発展に注目した反応のモデル化を

考察することにした．粗視化動力学計算にお

ける階層的計算モデルを，化学反応による性

質の変化を含む階層的取り扱いに発展させ

るための方法論の検討に注力した．メソスケ

ールの計算方法に対しては，格子ボルツマン

法(LBM)における分布関数のモデル化に反映

させることを意識した． 

また，メソスケールの流動解析法として，

分子動力学（MD）シミュレーション法に関す

る研究も積極的に展開し，メソスケール流動

現象の理解を進めるとともに次に述べる非

連続体 LBM と連成させることも検討した． 

 

(2)メソ－マクロスケール（非連続体―連続

体計算モデル）：例えば燃料電池の拡散層，

触媒層，電解質膜層はそれぞれスケールの異

なる多孔体とみなせる．そして拡散層はセパ

レーター側で連続体領域と接しているが，触

媒層，電解質膜内は Knudsen 数が臨界値 0.01

を超える非連続体領域である．この中の電気

化学的流動現象を取り扱う有望な手法とし

て LBM を候補として取り上げた．通常の LBM

は連続体流動の解析手法として確立されて

いるが，分布関数や緩和係数のモデル化等を

検討することで連続体 LBMを非連続体側のリ

ミットに対応できるように拡張することを

試みた． 

 

(3)マクロスケール（多孔質壁－粗面壁解析

的乱れモデル検討）：燃料電池の拡散層表面

の粗さはわずかであっても流路が小さいた

め，流体力学的に壁面粗さ効果は無視できな

くなる．また，ガスが浸透するため，モデル

化するためには粗面効果を取り入れた壁モ

デルと拡散層にガスが透過していくモデル

を重ねる必要がある．そこで本研究では連続

体 Navier-Stokesコードで解くことを前提に

壁面粗さ効果を含む水などの高プラントル



数流体に適用できる解析的壁乱れモデルの

研究と多孔質内流動効果を含む壁乱れモデ

ルの研究を行った．その後にモデルの融合化

や非連続体‐連続体モデルによる多孔体解

析との連成法について検討した． 

 
(4)多孔体性状計測：多孔体内の流動現象は, 
多孔体の構造および多孔体の表面性状の影
響を大きく受けると考えられるので，対象と
する多孔体の細孔構造, 細孔性状を特定す
ることは, 計算モデルの検証に必要である．
したがって各種多孔体に対し, 水銀圧入法
により細孔径分布を測定する. 加えて純水
圧入ポロシメトリーを実施し，多孔体内での
水の流動特性に直結する撥水性の細孔と親
水性の細孔とを分離して測定することを試
みた． 
 
４．研究成果 
 
(1)メソスケール流動に関しては，仮想的密
度差を分子動力学法の境界条件に設定する
ことでより現実的で汎用的な流動解析手法
を確立した．この手法を活用し，メソスケー

ルの模擬多孔体内流動解析を実施した（図
１）．結果を以下(2)で開発した非連続体 LBM
と比較検討することで，LBM モデルの妥当性
の検証と最適な速度モデルの構成を検討し，
２次元および３次元の種々の流れ場で確認
している．また，固体壁上に置かれたナノサ
イズの液滴の運動を解析した．化学反応に関
しては，分子の重心運動と固有反応座標に沿
った運動に注目した粗視化動力学方程式を
経由した反応系の濃度表現を導出した． 
 
(2)メソ－マクロスケールに対応できる非連
続体 LBM を構築した．このモデルは
Knudsen 数の依存度を緩和時間係数に含み，
拡散・散乱境界条件を修正することで LBM
とは異なるモンテカルロ法などの従来手法
によるデータをよく再現するとともに，MD
によるメソ多孔体内解析の結果とも十分よ
く対応した期待通りの結果を示すことがで
きている．また，LBM の実用的な速度モデ
ルの検討も詳細に行い，複雑な流れ系では簡
便で実用上有利な２次の速度モデル(図２中
D3Q19)でも３次の速度モデル（図２中
D3Q39）と同等な結果を与え，十分妥当な解
析が可能であることを確認している． 
 

 

図１ ナノメッシュ多孔体内流動の MD シ

ミュレーション 

図２ ナノメッシュ多孔体内の速度分布 

(3)マクロスケール解析では図３のような多
孔体内マクロ流動の詳細な解析を LBM で行
い，多孔体の構造と流動性能の関係を明らか
にするとともに，粗面，多孔質の両効果を考
慮した新たな壁面モデルと水などの高プラ
ントル数流体に対応した壁モデルの構築を
行った．開発した壁モデルをメソ－マクロ問
題に連成させるための手法として LBM の壁
モデルとしての展開を進め，基礎的検討を行
った． 
 
(4)水ポロシメーターによる細孔率計測を実
施した．残念ながら，購入したプロトタイプ
計測装置の不具合と解析アルゴリズムの秘
匿により，所定の計測目標を達成できなかっ

 

図３ マクロ多孔体内流動の LBM シミュ

レーション 



た．自作の改良装置により計測を継続するも
精度に難点が判明し，従来の水銀ポロシメー
ターのデータとの整合がとれる段階にまで
達していない．以上のように水ポロシメータ
ー計測手法の問題点を明らかにするととも
に改善方策について検討した． 
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