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研究成果の概要（和文）：　本研究では，混合気体(蒸気分子と非凝縮性気体分子)に接した液体表面における気
体論境界条件について，分子動力学法や分子運動論解析を用いて，特に気液非平衡状態における蒸発係数や凝縮
係数の値を決定し，気体論境界条件の決定を行った．
　この結果，凝縮係数や蒸発係数の値は，気液平衡状態・非平衡状態に関わらず非凝縮性気体分子の数の影響を
受けることが確認された．この理由の一つとして，非凝縮性気体が気相中に多い場合，気液界面近傍における非
凝縮性気体の数も増加する．その結果，液体から蒸発した蒸気分子が非凝縮性気体分子と衝突を起こしやすくな
り，後方散乱することで再度液体に戻る効果があることが示唆された．

研究成果の概要（英文）：　In this study, the kinetic boundary conditions at liquid surfaces in 
contact with gas mixtures (condensable gas and non-condensable gas) were determined by using 
molecular dynamics and mean-field kinetic theory analysis to determine the values of the evaporation
 and condensation coefficients, especially in the gas-liquid non-equilibrium state. 
　As a result, it was confirmed that the values of condensation and evaporation coefficients are 
affected by the number of non-condensable gas molecules regardless of the gas-liquid equilibrium or 
nonequilibrium state. One reason for this is that the number of non-condensable gas molecules near 
the gas-liquid interface increases when there is a large amount of non-condensable gas in the gas 
phase. As a result, vapor molecules evaporating from the liquid are more likely to collide with 
non-condensable gas molecules, and backscattering is suggested to have the effect of returning to 
the liquid again.

研究分野：流体工学

キーワード： 気体論境界条件　蒸発係数　凝縮係数　分子動力学　分子運動論　Enskog-Vlasov方程式

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究は，気液界面における熱・物質輸送について重要な因子となる蒸発・凝縮係数を分子シミュレーションを
用いて求めた．特に，これまで未解明であった非平衡状態における混合気体に接した液面上の蒸発・凝縮係数の
値を決定し，混相流体の力学にその知見を展開することを目指している．本研究成果より，平衡状態・非平衡状
態に関わらず，蒸発係数や凝縮係数の値は液体温度と非凝縮気体分子の数で整理できることが明らかとなった．
これは，様々な種類の分子について蒸発係数や凝縮係数の値が必要となった場合，気液平衡系のみを解析するこ
とで蒸発係数や凝縮係数を決定できることを示唆しており，応用上重要な知見である．

※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、研究者個人に帰属します。
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１． 研究開始当初の背景 
 
気液界面において液体が蒸気になることを蒸発と呼び，蒸気が液体になることを凝縮と呼ぶ．この蒸
発・凝縮現象は私たちの身近に起こる現象であり，理工学のみならず，様々な分野においても重要な素
過程の一つである．  
蒸発・凝縮現象は，気液界面近傍における蒸気分子群の非平衡性によって引き起こされる現象であ
る．このような分子群の非平衡性を持つ現象の解析に対して，速度分布関数を用いて記述される分子
気体力学（支配方程式は Boltzmann 方程式）は有用であり，分子気体力学解析を用いて蒸発・凝縮を
伴う蒸気の流れについて多くの研究がなされてきた．ここで分子気体力学解析には気液界面における
境界条件（以下「気体論境界条件」）が必要となるが，その気体論境界条件には未知パラメータが含ま
れている．このパラメータは一般に蒸発係数・凝縮係数と呼ばれ，気液界面を流入出する質量流束と関
係しており，0 以上 1 以下の値として定義されている．近年まで，多くの研究者がこの値について研究し
てきた．しかし，特に蒸気（凝縮性気体）と気体（非凝縮性気体）から成る混合気体については，その凝
縮係数の正確な値は決定されておらず，それゆえに気体論境界条件も決定されていなかった．  
 
２． 研究の目的 
 
 本研究では，混合気体に接した液体表面における気体論境界条件について，分子動力学法や分子
運動論解析を用いて，特に気液非平衡状態における蒸発係数や凝縮係数の値を決定し，気体論境界
条件の決定を行うことを目的の一つとしている．また，これら研究から得られた知見を用いて，キャビテ
ーション気泡の崩壊に代表される混相流体力学への展開を行うことも目的の一つとしている． 
 
３．研究の方法 
 
(1)．分子動力学法による蒸発係数の決定 
蒸気と非凝縮性気体からなる混合気体に接した液体の蒸発現象について，非平衡分子動力学解析
を行った．計算系を図１に示す．緑色は非凝縮性気体分子を示し，青色は凝縮性気体を示している．
計算系には蒸気分子から構成される液相があり（図１左側），それに接して蒸気分子と非凝縮性分子か
ら構成される気相がある．このような計算系を構築し，液相から出ていく分子の運動に注目することで蒸
気分子の蒸発係数の値を取得した．蒸発係数は，液相近傍の蒸気相に仮想面を設定し，その位置を
通過した分子数を数え，そこから蒸発分子の質量流束を求めることで取得した．蒸気気体としてはAr分
子を用いており，非凝縮性気体は Ne 分子を用いた．系の温度は 85K とし，バルク液相およびバルク気
相には各相の温度が一定となるよう温度制御を用いて計算を行った．本計算系では，気相と液相の温
度が一様に 85K の結果について示すが，この計算では液相と気相の温度が異なる場合の計算も可能
となっており，多様な非平衡系を実現することができる． 
 

 
(2)．分子運動論解析による蒸発係数・凝縮係数の決定 
分子運動論解析を用いた解析(Enskog-Vlasov 方程式を用いた解析)より，蒸気分子および非凝縮性
気体分子から成る多成分系の解析を行った．計算系の模式図を図 2 に示す．図の左側に高温の液膜
があり，気相を挟んで右側に低温の液膜があるものとする．青丸は非凝縮性気体分子を示し，赤丸は蒸
気分子を示す．これら液膜の温度差によって，高温液膜表面では液体の蒸発が起こり，低温液膜では
蒸気の凝縮が起こる．この蒸発と凝縮によって，液体に挟まれた気相中には高温から低温へと流れが
起こる．つまり，左側の液体から右側の液体へと質量が輸送される．このような系を設定し，各液膜温度
や気相中に含まれる非凝縮性気体分子の数を変えることで，様々な非平衡状態を実現しシミュレーショ
ン行い，蒸発係数や凝縮係数の決定を行った． 

 
図１．気液非平衡分子動力学シミュレーション．●は非凝縮性気体分子を示し，●は蒸気（凝縮

性気体分子）を示している． 



 

３． 研究成果 
 
(1)．分子動力学法による蒸発係数の決定 
図１で示した計算系について，気相中の非凝縮積気体分子の数や蒸気気体分子の数を様々変え，
分子動力学シミュレーションを行った．その結果，気相中の凝縮性気体分子の数を変えても，蒸発係数
の値は変わらないことが確認された．また，気相中の非凝縮性気体分子の数を多くすると，その数に応
じて蒸発係数の値は減少することが確認された．この結果より，今回指定した温度において(85K)，蒸発
係数の値は，気液平衡状態・非平衡状態に関わらず非凝縮性気体分子の数の影響を受けることが確
認された．この理由の一つとして，気相中の非凝縮性気体分子数が多いとき，当然ながら気液界面近
傍における非凝縮性気体分子の数が増加する．その結果，液体から蒸発した蒸気分子が非凝縮性気
体分子と衝突を起こしやすくなり，後方散乱を起こすことで再度液体に戻る効果があることが示唆された．
この結果の詳細については Molecular dynamics simulation of evaporation coefficient of vapor molecules 
during steady net evaporation in binary mixture system, International Journal of Heat and Mass 
Transfer, 188 122663 (2022)の論文を参照されたい． 
 
(2)．分子運動論解析による蒸発係数・凝縮係数の決定 
図 2 で示した計算系について，分子運動論解析を用いたシミュレーションを用いた結果，上述の(1)
の研究と同様に，気相中の非凝縮性気体分子の数を多くすると，その数に応じて凝縮係数・蒸発係数
の値は減少することが確認された．また，液体温度も変更し計算を行ったところ，液相温度が高くなるほ
ど，凝縮係数・蒸発係数の値は減少することが確認された．これより，蒸発係数は液相温度と気液界面
近傍における非凝縮性気体の数の影響を受けることがわかった．この結果の詳細については，Mean-
field kinetic theory analysis of vapor flow between evaporating and condensing interfaces in the presence 
of non-condensable gas molecules, Physics of Fluids 33 122017 (2021)の論文を参照されたい． 
 
更に，キャビテーション気泡の崩壊問題に代表されるような超音速で移動する液面上においても上記
結果が使用できるかについて，分子運動論解析を用いたシミュレーションを行い確認した．この解析の
結果，上記(1)，(2)で得られた知見は，高速で移動する液面においても成立することが確認された．この
結果については，Vapor condensation induced by fast-moving liquid film in the presence of 
noncondensable gas molecules, International Communications in Heat and Mass Transfer 142 106622 
(2023)の論文を参照されたい．また，気体が超高圧になった場合，蒸気分子の蒸発や凝縮はほぼ完全
に抑制され，あたかも非凝縮性気体分子として振る舞うことが確認された．これについては，Evaporation 
coefficient and condensation coefficient of vapor under high gas pressure conditions, Scientific 
Repots 10 8143 (2020)の論文を参照されたい．更に，気液界面における多数の分子の運動を追跡しデ
ータ解析を行うことで，凝縮する分子や気液界面で反射する分子の特徴を調べた．これについては，
Molecular dynamics study on characteristics of reflection and condensation molecules at vapor-liquid 
equilibrium state, PLOS ONE 16 e0248660 (2021) の論文を参照されたい． 
 
 

 

図２．気液非平衡分子動力学シミュレーション．●は非凝縮性気体分子を示し，●は蒸気分子を

示している． 
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