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研究成果の概要（和文）： 
高圧条件下での酸水素の超臨界燃焼流体に対する熱力学的・流体力学的特性，燃焼過程

を明らかにするために，マルチスケール手法に基づき(1)物性データおよび状態方程式の構
築(2)燃焼反応モデルの構築(3)圧縮性粘性流解析コードの低速流れへの改良 の 3 つを実施
した．そして，(1)については古典分子動力学法により水素の気液共存線を NIST データと
比較し，分子の回転量子効果が小さい条件では一致することが示された．また，(2)につい
ては燃焼反応モデルの改良により，着火遅れ時間や層流火炎速度などに関する高圧の実験
データと計算結果の一致が示された．さらに，(3)については圧縮性粘性流解析コードに前
処理法を導入し，従来の圧縮性コードでは難しかった円柱や翼型周りの低速流れの解析が
可能になった． 
 
研究成果の概要（英文）： 
The multi-scale method for the hydrogen/oxygen supercritical combustion flow under 
high pressure is applied to understand the thermo-physical phenomena. The present 
study is focused on (1) the construction of thermo-physical properties and equation of 
state, (2) the modification of the chemical reaction model, and (3) the improvement of 
the compressible Navier-Stokes solver by using the preconditioning method. For the 
first task, the temperature and density saturation curve for the molecular dynamics 
simulations were compared with those for NIST data to show the agreement under the 
small rotational quantum effects. For the second task, the chemical reaction model was 
improved to show that the ignition delay times and the laminar flame velocities for the 
present model agreed well with the experimental data. For the third task, the 
compressible flow solver with the preconditioning method showed the ability to solve 
such the low speed flow around a cylinder and an aerofoil. 
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１．研究開始当初の背景 
近年の噴霧を用いた高負荷エンジンは高

い効率を得るために高圧化に向かいつつあ
り，燃焼室内部の気体の状態は噴射液体燃料
や酸化剤の熱力学的臨界点を超えるものが
多い．しかし，従来までのロケットエンジン
やディーゼルエンジンの燃焼技術は大気圧
下での噴霧の知識に基づいて試行錯誤の積
み重ねによって開発されてきた．熱力学的臨
界点付近では，比熱，熱伝導率などが急激に
変化，音速が極小，反応速度が極大などの特
徴を有する．そして臨界点を超えると液体的
な高密度・溶媒としての性質，気体的な高拡
散性を同時に有し，気体や液体とは異なった
第 3 の流体（超臨界流体）として振る舞うこ
とが知られる．これらの熱力学的・流体力学
的特性が実際に噴射された液体燃料と酸化
剤の微粒化・混合・燃焼過程にどのような影
響を与えるのか，まだ十分に明らかにされて
いない． 
 このような超臨界流体そのものについての
研究は，水や二酸化炭素について行われてお
り，水については反応媒体や分離・抽出媒体
など，二酸化炭素については有機系有害物質
の処理などで使われている．しかし，燃焼反
応を伴う超臨界流体に関しては，酸水素ロケ
ットエンジンが有名な例であるが，物理現象
が正確に理解されていない．国産の H-IIA の
第一段エンジンは燃焼器内部の燃焼圧がお
よそ 10MPa を超える．このエンジンの燃料
の水素(GH2)は臨界圧力・臨界温度よりも高
い圧力・温度で流入するために超臨界流体の
状態で，酸素(LOX)は温度が臨界温度よりも
低い液体状態で流入する．通常のエンジンと
は異なり，LOX（流速約 20m/s）を取り巻く
ように燃料の GH2 が流速 400m/s で平行に
噴射される構造を持っており，強い剪断力に
より液体酸素の微粒化を促進しながら混
合・燃焼へと移る．燃焼は拡散火炎と見なす
ことができる．また，GH2,LOX は共に超臨
界”圧”状態であるが，燃焼生成物である水
蒸気に関しては臨界圧力 20MPa より低いた
めに亜臨界圧状態となる．実際の例から，超
臨界圧環境下では LOX の境界面が不明確に
なり，GH2 と気体同士の混合と見なせるよう
になる．また，噴射器のわずかな形状の変化
が流れ場・燃焼場に大きな影響を与え，状況
によっては燃焼振動により燃焼器を破損さ
せてしまう重大な事故にもつながる．この根

本的な原因となる熱力学的・流体力学的特性，
燃焼過程の状況が不明確なままであり，ロケ
ットエンジンの信頼性を著しく損なってい
る． 
 
２．研究の目的 
 本研究は，超臨界燃焼流体における熱力学
的・流体力学的特性，燃焼過程を明らかにす
るために，まず最も基本となる以下の 2 つに
ついてテーマを絞り，研究を行った． 
(1)酸水素燃焼系における物性データおよび

状態方程式の構築 
(2)酸水素燃焼反応モデルの構築 
そして，このモデルが構築されて数値流体

解析に利用する場合，stiffness であるため
に効率的な高圧・低速流れの解法を構築する
ことが重要である．したがって，3 つめのテ
ーマとしては， 
(3)効率的な高圧・低速流れの圧縮性解析手

法の構築 
とし，研究を行った． 
 
３．研究の方法 
 3 つの研究目的に対して行った方法は以下
の通りである． 
(1) 熱物性データや状態方程式の構築につ
いては，まず GAUSSIAN03 を用いて水素に対
する分子軌道計算を行い，高精度の非経験的
な分子間ポテンシャル関数を構築した．続い
て，このポテンシャル関数を用いた熱物性推
算を分子動力学計算により実施し，既存の経
験的なポテンシャルモデルに基づいた推算
結果と比較した．以上により，分子間ポテン
シャルの精度が水素の熱物性データの再現
性に与える影響を詳細に評価した． 
(2) 100 気圧付近の高圧燃焼特性を把握する
ために，これまで構築してきた酸水素詳細反
応モデルについて，CHEMKIN を用いて着火誘
導時間や層流火炎速度を引き続き計算し，実
験結果との比較や反応速度定数の改良を進
めた． 
(3)マッハ数 0.1 以下の圧縮性低速流れの解
析を可能とするために，時間積分と流束計算
にそれぞれ非定常前処理法を導入し，2次元
円柱および NACA0012 翼型周りの解析を行っ
た． 
 
４．研究成果 
(1) Lennard-Jones ポテンシャル，2 Center 



Lennard-Jones ポテンシャル，および exp-6
ポテンシャルの，3 つの代表的かつ経験的な
分子間ポテンシャル関数に対して，低温水素
の熱物性の再現性を評価した．具体的には，
様々な温度‐密度における圧力と内部エネ
ルギを古典分子動力学法により求めること
で，それぞれの経験的なポテンシャルモデル
が表す流体の状態方程式を構築した．そのう
えで算出された各モデル流体に対する気液
共存線と，実際の水素の気液共存線（NIST デ
ータ）との比較を図 1に示す． 
 

図 1 各経験的ポテンシャルによるモデル流
体の気液共存線と NIST データ(水素の気液共
存線)の比較 

 
図 1より，特に高密度領域において，各ポ

テンシャルモデルが表す流体の気液共存線
は，実際の水素のデータとは合致しない事が
わかる．これには複数の要因が考えられるが，
少なくとも経験的なポテンシャルモデルが
実際の水素の分子間相互作用を表し得てい
ないことは，その一因である．そこで，
GAUSSIAN03 を用いた分子軌道計算により，水
素に対する高精度の非経験的分子間ポテン
シャルを求め，このポテンシャル流体に対す
る物性推算を実施した．その結果（複数の温
度における等温線）と実際の水素の等温線
（NIST データ）との比較を図 2に示す． 

これより，少なくとも 100K 以上の温度領
域においては，実際の水素の熱物性を十分に
再現できることがわかる．一方，30K 以下の
温度領域においては，実際よりも液相密度を
より高密度側に見積もることがわかった．こ
の傾向は，図 1に示した代表的な経験的ポテ
ンシャルの場合と全く同じであり，低温水素
の熱物性を再現するうえでは，分子間相互作
用の再現性以上に，無視できない重要な因子
があることがわかった．その重要な因子とは，
“分子の回転運動に対する量子効果”である．
この考察は，今回の物性推算が量子効果を一
切考慮しない古典力学的手法によるもので
あったことから導かれている． 

以上より，本研究での成果は，酸水素系の
物性データや状態方程式を微視的に構築す
るうえで，低温水素の量子効果が極めて重要
であることを定性的かつ定量的な比較結果

と併せて明確に示した点にある． 
 

 
(2) 燃焼反応モデルについては，高圧におけ
る信頼性が高い詳細化学反応モデルの一つ
である越教授が提案しているモデルを，より
高圧力条件でも実験データを再現するよう
に改良して UT-JAXA1.0 として公表した． 
アルゴンで希釈した高圧の酸水素予混合

気について，Petersen らが衝撃波管を使用し
て計測した着火遅れ時間と計算結果と比較
した．当初は実験データと一致しなかったが，
感度解析により，第二爆発限界で顕著になる
H+O2+Ar=HO2+Ar と H+O2=HO2 の 2 つの反応が
支配的であることが分かった．従って，
H+O2+Ar=HO2+Ar の反応速度定数を見直した
結果，図 3に示すように，実験データとほぼ
すべての圧力で一致した． 
 

(a) 100K, 200K 

(b) 30K 

(c) 20K 
図 2 非経験的ポテンシャルに基づいた水素
の等温線（本計算結果）と NIST データ（実際
の水素の等温線）との比較 



図 3 Ar 希釈の酸水素予混合気に関する着火
遅れ時間の比較 
  

次に，大気圧条件下における水素/空気の
層流火炎速度について，実験データと比較を
行った．その際，Soret 効果を反応モデルに
考慮している．比較の結果を図 4に示す．実
験データや Konnov のモデルと比較しても，
本モデルは良好に一致していることが分か
る． 

図 4 1atm の水素/空気における層流火炎速度
の比較 
 
 さらに，質量燃焼速度における圧力の感度
について，実験データとの比較を行った．そ
の結果を図 5に示す．15 気圧以上では，どの
モデルも実験で得られた質量燃焼速度の減
少を再現できていないことが分かる．しかし，
今回提案しているモデルは，15 気圧以上で質
量燃焼速度の低下が再現できている． 
 最後に，水蒸気で希釈された酸水素予混合
気の層流燃焼速度に関して，実験データとそ
れぞれの反応モデルの比較を図 6に示す．図
中，H+OH(+M)=H2O(+M)に関して理論的に得ら
れた反応速度定数を使用した結果を A2 とし
て示す．どの反応モデルも実験データと同様
に，高圧になると層流火炎速度が低下する傾
向は見られるが，実験結果と比較して一致す
るモデルはないことがわかる．高圧における
適切な反応速度定数の選定は，実験データが
少ないことや理論解析が非常に困難である 

図 5 当量比 2.5, H2+O2+9.5Ar における質量
燃焼速度の比較 
  

図6 水蒸気希釈の酸水素予混合気における層
流燃焼速度の比較 
 
ことから，今後も継続して研究を行う必要が
ある． 
一方で，これらのモデルはきわめて

stiffness になることが分かっている．そこ
でこの stiffness を改善するために，
Rate-Controlled Constrained Equilibrium 
(RCCE) method を酸水素燃焼およびメタン酸
素燃焼に対して検討を行い，どちらも
stiffness を改善するには効果的であること
が示された． 
 
(3) 流体解析手法の改良として，既存の 2次
元圧縮性粘性解析コードを低速流れにも対
応できるように，前処理法を導入した．時間
積分における陽解法は 2段階ルンゲクッタ法，
陰解法は LU-SGS であり，流束計算には前処
理型 AUSMDV および AUSM+-up を採用した． 
まず，定常計算として，NACA0012 翼型，マ

ッハ数 0.01,迎角 0 度，Re=2000 の計算を実
施した．その結果を図 7に示す．前処理を使
用していない場合にくらべて，使用した場合
は圧力係数の分布が滑らかになっているこ
とが分かる． 

Ref.1 : Zhao, et al.(2004)
Ref.2: O’Conaire, et al.(2004)
Ref.3: Konnov, et al.(2008)

Shock Tube ignition delay

Laminer flame speeds

Mass burning rates

: Experiments, Burke(2009)
Ref.1 : Li, et al.(2004)
Ref.2: O’Conaire, et al(2004)
Ref.3: Konnov, et al(2008)
Model B: Including electric quenching reaction 
in the present model 

1

Flame speeds of steam/H2



(a)前処理なし(RK2+AUSMDV) 

(b)前処理なし(pRK2+pAUSMDV) 
図 7 NACA0012 翼型周りの Cp 分布の比較 
 

 次に，非定常前処理法の精度の確認を行う
ために，2 次元円柱周りのカルマン渦の解析
を行った．一様流速度が 1m/s,Re=100～1000
である．まず，図 8に円柱周りの瞬間圧力分
布を示す．Re=200 においては，内部ループ数
の依存性が見られなくなる回数は 60 である
ことが示された．また，使用する流束計算法
にもよらないことが確認できた(図 9)． 

図 8 円柱周りの瞬間 Cp 分布(pRK2+pAUSMDV) 

 
図 9 Re=200 における抵抗係数の比較 
 
最後に，抵抗係数の平均値を実験結果と比

較したものを図 10 に示す．比較の対象とし
た計算は，非圧縮性解析である．この結果か
ら，Re<400 までは本計算結果は実験結果や他
の計算結果と良好に一致している．しかし，
Re>400 になると実験結果と一致しなくなる．
その理由は，Re>400 では流れ場の 3次元性が
大きく影響するためである．今後は 3次元非
定常解析を行って，さらに検証する必要があ
る． 

図 10 抵抗係数における実験結果と計算結果
の比較 
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