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研究成果の概要（和文）：キャビテーションは液体の局所的圧力低下で気泡が初生し，周囲圧力の回復とともに
圧潰する現象である．流体機械に損傷を与える有害な現象として知られる一方で，超音波洗浄での利用や癌細胞
への薬導入の素過程としても注目される．本研究ではキャビテーション初生に関する新しい解析モデルの構築に
向けて，ナノサイズの気泡核における蒸発係数と呼ばれる重要な物性値の界面曲率依存性について分子動力学シ
ミュレーションを用いて解明した．

研究成果の概要（英文）：Cavitation is a phenomenon that fine bubbles are formed due to a reduction 
of pressure in liquid and are rapidly crushed as the pressure recovers. While it causes erosion of 
fluid machines, it is applied in ultrasonic cleaning, and recently attract attention as drug 
delivery system into cancer cells. Evaporation coefficient is known as an important parameter which 
describe mass, momentum and energy transfer on vapor-liquid interface. In this study, we clarified 
dependence of evaporation coefficient on curvature of vapor-liquid interface between a bubble nuclei
 and its surrounding liquid using molecular dynamics simulation.

研究分野：分子流体力学

キーワード： 蒸発係数　キャビテーション　気液界面　表面張力　Kelvin効果

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
キャビテーション初生を正しく予測できる理論の構築は，ポンプなどの流体機械のようにキャビテーションを抑
制する立場から重要であるばかりでなく，超音波洗浄などの有効利用や医療分野への先進的応用といった立場か
らも大きな意味を持つ．本研究で得られた蒸発係数や表面張力などの物性値はキャビテーション初生理論におけ
る主要パラメータであり，今後の分子動力学と気泡力学を融合させた新しい解析モデルの構築に向けて基礎的か
つ重要な知見が得られたと言える．

※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、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 

１．研究開始当初の背景 

 キャビテーションは液相の局所的圧力低下で気泡が初生し，周囲圧力の回復とともに圧

潰する現象である．初生とは，液相の温度・圧力条件が満たされたときに気泡核が自発的に

成長する現象をいう①．気泡圧潰時の衝撃波やマイクロジェットは流体機器の壊食や異常振

動を引き起こす．その一方で，超音波洗浄での利用や，最近は癌細胞への薬導入の素過程と

しても注目される②．キャビテーションを抑制する立場からも活用する立場からも，その原

因となる気泡核生成と初生の解明が重要である．気泡核は実験による観測が困難で，その詳

細はわかっていない．気泡核の初生過程では気液界面に連続体力学は成り立たず，気泡核直

径が蒸気分子の平均自由行程よりもはるかに小さいために分子気体力学も適用できない．

唯一，気泡核の内部と気液界面を正しく扱うことのできる解析手段は，分子一つひとつの運

動を扱う分子動力学法である．ただし，気泡周囲の液相には流体力学（気泡の場合は気泡力

学）が適用できる．このような考えに基づき，Schanz らは気泡内部にＭＤを用い，液相側

に気泡力学の Rayleigh-Plesset の式による解析を行った③．しかし，気液界面における質

量輸送速度を特徴づける蒸発係数𝛼（後述）についてはパラメータ計算にとどまり，課題を

残した．江頭らは非平衡蒸発を考慮したキャビテーション初生モデルを提案した④．しかし，

分子気体力学解析には平面液相での境界条件を用いており，気泡核はかなり大きなもの（平

均自由行程程度）を扱わざるを得なかった．ここで注目すべきは，Schanz ら，江頭らのど

ちらの解析でも気液境界条件に蒸発係数𝛼なる物性値が含まれており，気液界面曲率や液相

圧力などに依存しながらキャビテーション初生に影響することである．蒸発係数𝛼の決定は

過去約 1 世紀の大きな課題であった⑤．Ishiyama らが分子動力学シミュレーションによる蒸

発係数𝛼の決定法を確立したことで進展が見られた

が⑥, ⑦，気泡核のような曲率を有する気液界面におけ

る蒸発係数𝛼は未解明である． 

 

２．研究の目的 

 本研究は気泡核界面の蒸発係数𝛼の界面曲率依存

性を解明するとともに，キャビテーション初生解析

のための新しい「分子動力学・気泡力学融合モデル」

を構築することを目的とする．図１に気泡核の分子

動力学シミュレーションと気液界面での質量流束の

模式図を示す．蒸発係数𝛼は 

𝛼 =
𝐽evap

𝜌𝑣√𝑅𝑇ℓ/(2𝜋)
                                 (1)    

と定義される⑤．ここで，𝜌𝑣は飽和蒸気密度，𝑅は気

体定数，𝑇ℓは液相温度である．また，𝐽evapは図１に示

すように液相から自発蒸発する分子の質量流束であ

る（蒸発質量流束）．蒸発係数𝛼は気液平衡状態にお

いて液相側から気相側に向かう分子の質量流束

𝐽out(= 𝜌𝑣√𝑅𝑇ℓ/(2𝜋))を基準として，そこに含まれる

蒸発質量流束𝐽evapの比率を与える物性値である．ま

 

 

図 1 気泡核の分子動力学シミュレ

ーションの様子と気液界面に

おける質量流束の模式図 



た，液面に衝突する分子の質量流束𝐽collのうち，実際に凝縮する分子の質量流束𝐽cndsの比率

を与える物性値は凝縮係数と呼ばれる．蒸発質量流束𝐽evapは実験困難な真空蒸発（𝐽coll = 0）

を分子動力学シミュレーションで実現することで求められ，式(1)の定義から蒸発係数𝛼の界

面曲率依存性を決定できる．蒸発係数𝛼がわかると気泡内部気体に対して界面から気泡内部

に向かって分子を射出する微視的条件や気液界面に衝突した分子が反射する確率が決まる．

これにより，気泡内部を分子動力学シミュレーションで正しく再現できる．さらに，気液間

の質量・運動量・エネルギー輸送を記述することができ，周囲液相に対する圧力や温度など

の巨視的境界条件も得られる．以上より，気泡核の気液界面における蒸発係数𝛼を適切な形

で気泡力学に組み入れた「分子動力学・気泡力学融合モデル」を構築できる． 

 

３．研究の方法 

 対象物質であるアルゴンの分子間相互作用は 12-6Lennard-Jones ポテンシャルで与え，

ポテンシャルパラメータは𝜎 =0.3405 nm，𝜀/𝑘=119.8 K（𝑘は Boltzmann定数）を用いる．

各分子の Newtonの運動方程式を Leap-frog法で数値積分することで，全分子の位置と速度

の時間発展を求める．ここで，時間刻みは𝛥𝑡 =5.0 fsとする．系は 1辺の長さ 10 nmの立

方体とし，境界条件に周期境界条件を用いる．気液平衡シミュレーションは温度 90 K (= 𝑇ℓ)

で 1000万 step（50 ns）の計算を実行する．ここで，気泡壁を構成する液相分子を抽出し，

それらの重心を気泡核の中心として系の中心（原点座標）に一致させている．真空蒸発シミ

ュレーションでは気液平衡系における気泡核の中心から半径𝑅𝑣の位置に球面状の真空境界

条件を与え，気泡核内部に仮想的な真空状態（𝐽coll = 0）を実現する．ここで，半径𝑅𝑣につ

いては，後述する気液密度遷移層における中心位置の半径𝑅𝑚と 10-90 厚さ𝛿を用いて𝑅𝑣 =

𝑅𝑚 − 2𝛿とする．後述する密度分布から半径𝑅𝑣よりも内側の領域がバルク気相と判断できる

ためである．また，真空蒸発にともなって液相からは蒸発潜熱が奪われていくため，気泡核

近傍のバルク液相領域（半径𝑅𝑚 + 2𝛿～𝑅𝑚 + 5𝛿）に含まれる分子に対して速度スケーリン

グ法による温度制御を行い，液相温度𝑇ℓを 90 Kに維持する．真空蒸発シミュレーションは

初期条件として分子数𝑁 =19250 の気液平衡系のコンフィギュレーションを用い，分子数

𝑁 =17000となるまで計算を行う．また，サンプル数を補う目的で初期条件に 10万 step（0.5 

ns）以上離れた時刻における気液平衡系を 5つ用意し，巨視的物理量の計算においてはこれ

らの結果を重ね合わせ平均する． 

 

４．研究成果 

 図 2 は分子数𝑁 =18500 の系の気液平

衡シミュレーションで得られた動径 𝑟方

向の密度分布である．密度の低い領域が

バルク気相，密度の高い領域がバルク液

相で，その間で密度が連続的に変化して

いる領域は遷移層である．遷移層に以下

のフィッティング関数を用いる： 

𝜌ℓ + 𝜌𝑣

2
+

𝜌ℓ − 𝜌𝑣

2
tanh (

𝑟 − 𝑅𝑚

0.455𝛿
)    (2) 

図 2 密度分布（N=18500, Rm=2.58 nm） 
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ここで，𝜌𝑣はバルク気相密度（気泡核内

の飽和蒸気密度），𝜌ℓはバルク液相密度，

𝑅𝑚は遷移層の中央位置，𝛿は 10-90 厚さ

である．なお，本研究では気泡核半径と

して𝑅𝑚を用いる． 

 図 3 に気泡核内の飽和蒸気密度𝜌𝑣と気

泡核半径𝑅𝑚の関係を示す．ここで，図中

の破線は平面液相に対する飽和蒸気密度

である⑨．気泡核半径𝑅𝑚が小さくなるほ

ど飽和蒸気密度𝜌𝑣が小さく，Kelvin効果

が確認できる⑧． 

 図 4は動径𝑟方向の圧力分布である．圧

力計算は著者らの先行研究⑨の方法を採

用している．気泡核中心を原点とする球

座標系(𝑟, 𝜃, 𝜙)で気液界面の法線方向に

あたる𝑟方向成分を𝑝𝑟，接線方向にあたる

𝜃方向成分と𝜙方向成分の平均を𝑝𝑇とし

ている． 𝑝𝑇は動径𝑟の増加とともに負圧

側に減少して𝑟 = 2.4 nm 付近で極小値を

とり，そこからバルク液相圧力まで上昇

している．このような接線方向圧力𝑝𝑇の

微視的分布を巨視的に表したものが表面

張力にほかならない． 

 図 5 に気泡核の気液界面に作用する表

面張力を示す．気泡核が小さいほど表面

張力𝛾𝑠が大きくなっている．なお，本研究

では力のつり合いと力のモーメントのつ

り合いから導出される以下の式から表面

張力𝛾𝑠を求めている⑩： 

𝛾𝑠
3 =

3(𝑝𝑣 − 𝑝ℓ)2

8
∫ 𝑟2

𝑅ℓ

0

(𝑝𝑟 − 𝑝𝑣)𝑑𝑟    (3) 

ここで，𝑅ℓはバルク液相における任意の

位置である． 

 図 6 に気泡核の気液界面における蒸発

係数𝛼を示す．ここで，初期条件である

N=19250 の系に対応する𝑅𝑚 = 1.74 nm

については気液平衡から真空蒸発に移行

する段階のため結果は得られていない．

気泡核の蒸発係数𝛼は 1.0 に近い値をと

っており，気泡核半径𝑅𝑚が小さくほど蒸

発係数𝛼が大きくなっている．これは，気

泡核半径𝑅𝑚が小さくなる場合に飽和蒸

図 3 気泡核内の飽和蒸気密度 

 （破線は平面液相に対する飽和蒸気密度⑨） 
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図 4 圧力分布（N=18500, Rm=2.58 nm） 
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図 5 気泡核における表面張力 

 （破線は平面液相における表面張力⑨） 

 



気密度𝜌𝑣の Kelvin 効果を相殺するよう

に蒸発質量流束𝐽evapが小さくなるためで

ある．また，平面液相における温度 90 K

の蒸発係数𝛼 =0.835から（破線）⑥，気

泡核半径 𝑅𝑚 が小さくなるにつれて

𝛼 =1.0 に向かって大きくなることが示

唆される． 

 以上，本研究の取り組みによって得ら

れた蒸発係数𝛼や表面張力𝛾𝑠などの物性

値はキャビテーション初生理論における

主要パラメータであり④, ⑪，今後の分子

動力学と気泡力学を融合させた新しい解

析モデルの構築に向けて基礎的かつ重要

な知見が得られたと言える． 
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