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研究成果の概要（和文）：粒子系の力学的な応答は粒子のランダムな構造や配置替えにより予測困難なものが多
い。特に、粒子系の応力を記述するには、従来の局所的な構成則ではなく非局所的な枠組みが必要になる場合が
ある。この様な粒子系の非局所性は粒子間の長距離相関に起因しており、マクロな力学応答だけでなく、個々の
粒子のミクロな運動まで調べるのが不可欠である。本研究では、分子動力学法を用いて、粒子のミクロな運動か
ら系全体の力学応答を理解するという目標を掲げ、ジャミング転移点近傍での非局所的レオロジーと応力緩和、
高密度粒子系の音波特性や塑性変形の確率論的モデル、さらに自己拡散現象とジャミング転移の関係やアバラン
チに関する成果を上げた。

研究成果の概要（英文）：Understanding of mechanical responses of particulate systems is crucial to 
engineering technology. Applying deformations to particulate systems, one observes that constituents
 are rearranged. Such rearrangements are spatially correlated and thus the mechanical response 
cannot be determined by the deformation at the same place. In this research project, we proposed a 
non-local description of the mechanical response of particulate systems. Employing molecular 
dynamics simulations, we have numerically analyzed spatial correlations between the particles as 
well as their dynamics at a microscopic scale. We have measured the viscosity and implemented it to 
the non-local description. Our method succeeded in reproducing velocity profiles of the Kolmogorov 
flows. We also studied the stress relaxation, sound properties, plastic deformations, diffusion, and
 avalanche of particulate systems and concluded that microscopic dynamics of the particles play a 
significant role.

研究分野： 統計力学

キーワード： レオロジー　粘弾性　弾性　塑性　音波　拡散　輸送現象

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
粉体、泡、エマルジョンなど、私達の身の周りには巨視的な大きさの粒子が数多く存在します。これらの粒子が
集団として運動するときの振る舞いは、水や空気のような流体とは全く異なり、予測困難なものです。その要因
として、ランダムな粒子構造や粒子の複雑な配置替え、長距離におよぶ空間相関などが挙げられます。この様な
粒子系の集団運動を精密に調べるには、分子動力学法による数値シミュレーションが有効で、本研究でも高密度
粒子系の様々な物性を数値的に調べてきました。その結果、粒子系の様々な物性に対して非局所性を軸とした新
しい見解を得ることができました。今後、これらの成果を工学的な応用に拡張していくことが重要です。

※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 
紛体やサスペンションなど粒子系は理学工学における幅広い分

野の対象で、レオロジーを始めとするそのマクロな挙動をミクロ
な視点で理解することは重要である。申請者はこれまで、分子動
力学法（全粒子の運動方程式を数値的に解く方法）と連続体理論
を通じ、粒子系のマクロな挙動の解明に努めてきた。最近の動向
として、高密度粒子系のレオロジー特性（粘弾性や弾塑性）に関
する研究が国内外で盛んに行われている。しかし、高密度状態で
は粒子同士が常に接触するため、複雑な応力ネットワークが系全
体に張り巡らされ、変形すれば多数の粒子が協同的に運動する。
この強い空間相関により、シェアバンドや雪崩（応力の急激な変
化）など、連続体理論では説明出来ないマクロな挙動が多く観測
される様になる。 
 その要因として、従来の連続体理論はいわゆる局所的なモデル
だからと言える。図１(a)の様に、局所モデルの応力は同じ点にお
ける変形と粘性率だけで決まり、物理量の空間変化が緩やかな場
合にのみ有効である。従って、シェアバンドなど、場の急激な変
化が大域的なスケールで起こる現象は適用の範囲外である。一方、
従来の局所モデルを図１(b)の様に非局所的な表式に一般化する
ことは自然である。この時、応力は異なる点における変形の影響
も受け、粘性率は異なる点を繋ぐ伝搬関数としての役割を果たす。 
 関連する先行研究として、非局所性の概念を基にした応力の構成則を導く試みが多くあるが
（Goyon et al. 2008）、いずれも現象論的なモデル方程式であり、伝搬関数の厳密な形を数値計
算から求めた例はない。また、弾性応答の非局所性を表す伝搬関数を求める研究もある
（Baumgarten et al. 2017）。国内においては、過冷却液体における粘性率の波数依存性が調べ
られている（Furukawa & Tanaka, 2009）。 
 
２．研究の目的 
 本研究では、粒子系の応力を図１(b)の非局所的な枠組みで捉え直し、空間相関が重要となる
シェアバンドや雪崩などの難題を解決するのが目的である。非局所性の本質は伝搬関数であり、
次の「３．研究の方法」に挙げた手順で研究を進める。 
 
３．研究の方法 
(1) コルモゴロフ流によるシェアバンド形成 
 粒子系の非局所的な粘弾性を明らかにするために、分子動力学
法により粒子のコルモゴロフ流を調べる。ここでは、サスペンシ
ョンの様に溶媒の流れに伴って動く粒子系を想定し、周期境界条
件を満たすような逆方向の流れ場を考える（図２(a)）。この時、
粒子は流れ場に沿って動こうとするが、粒子同士の接触により
個々の運動は流れ場からずれ始め、粒子速度を空間的に粗視化し
て得た「速度場」は、元の流れ場とは異なる様相を示す（これが
シェアバンドに発展する）。流れ場の大きさは正弦波に従って連
続的に変化させるので、粒子の速度場も滑らかであり、その空間
勾配から局所的なせん断率を計算することが出来る。同時に、局
所的な応力も計算することが出来、非局所的な表式（図１(b)）を
用いて、伝搬関数としての粘性率が求められる。実際にはフーリ
エ変換した粘性率（あるいはその逆数であるフルイディティ）を
求める方が容易で、その波数依存性から非局所性が露わとなる空
間スケールを特定する（図２(b)）。さらに、伝搬関数の密度依存
性やシェアバンドとの関係を明らかにし、シェアバンド形成のメ
カニズムを非局所的な枠組みで説明する。 
 
(2) 準静的せん断変形による雪崩の発生 
 粒子系の非局所的な弾塑性を明らかにするために、分子動力学法により粒子の準静的せん断
変形を調べる。ここでは、粉体の様に密に詰まった粒子系を想定し、Lees-Edwards 境界条件に

図１：応力の (a) 局所的な表式

と (b) 非局所的な表式。 

図２：(a)コルモゴロフ流と(b)フ

ルイディティの波数依存性。申

請者の分子動力学法より。 



よる単純せん断変形を考える（図３(a)）。特に、応力のせん断率依
存性（つまり粘性）を排除するため、粒子速度を完全に緩和させな
がら変形させる方法（ファイア・アルゴリズム）を用い、純粋に弾
塑性的な応答だけを調べる。この時、粒子系の応力は直線的に増加
した後、突然、不連続に減少する「雪崩」を繰り返す。この雪崩が
発生する瞬間、粒子系内部では応力ネットワークの大域的な組み
換えが起こり（図３(b)）、非局所性が顕著に現れる。そこで、粒子
同士の相互作用による非アフィン的な変位も考慮した局所的な歪
みと局所的な応力を計算し、非局所性の表式に従って歪みの伝搬
関数を求める。また、伝搬関数と応力ネットワークの関係を解明
し、雪崩発生のメカニズムを非局所的な枠組みで説明する。 
 
(3) 粒径分布が非局所性に与える影響 
 これまで数値計算による粒子系の先行研究では、同じ粒径ある
いは二種類の粒径（粒径比 1.4 倍程度）を用いることが多く、自
然界に見られる多様な粒径分布の影響はあまり検証されてこなか
った。しかし、断層中の土砂の粒径は冪分布に従うなど、実際は粒
径比が大きく異なる場合の方が多い。従って、課題１と２で求めた
伝搬関数をより実際的な問題に適用するため、分子動力学法によ
り多分散粒子系のせん断変形を調べる。ここでは、冪分布など様々
な粒径分布に従う粒子に対し、振動せん断や単純せん断を与え、粒
径分布の種類が粘弾性や弾塑性の非局所的な振る舞いに対して与
える影響を明らかにする。 
 
４．研究成果 
 粒子系の力学的な応答は粒子のランダムな構造や配置替えにより予測困難なものが多い。特
に、粒子系の応力を記述するには、従来の局所的な構成則ではなく非局所的な枠組みが必要にな
る場合がある。この様な粒子系の非局所性は粒子間の長距離相関に起因しており、マクロな力学
応答だけでなく、個々の粒子のミクロな運動まで調べるのが不可欠である。本研究では、分子動
力学法を用いて、粒子のミクロな運動から系全体の力学応答を理解するという目標を掲げ、ジャ
ミング転移点近傍での非局所的レオロジーと応力緩和、高密度粒子系の音波特性や塑性変形の
確率論的モデル、さらに自己拡散現象とジャミング転移の関係やアバランチに関する成果を上
げた。 
 

図３：(a)準静的せん断と(b)応

力ネットワークの大域的変化。

申請者の分子動力学法より。 
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