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研究成果の概要（和文）：コロイド分散系の直接数値シミュレーションを実現する独自の方法(SP法)を開発した．SP法
はコロイド分散系内の静電的・流体力学的相互作用を正しく考慮し，Newton-Euler方程式・ 移流拡散方程式・Navier-
Stokes方程式を同時に矛盾なく解くことで，コロイド粒子・イオン・ホスト流体を正しく時間発展させる．本研究では
，SP法を1) 圧縮性流体分散系，2) 自己推進粒子分散系，3) 任意形状剛体粒子分散系に適用することに成功した．ソ
フトウエアはKAPSEL ホームページ [http://www-tph.cheme.kyoto-u.ac.jp/kapsel/]からダウンロード出来る．

研究成果の概要（英文）：We developed a unique numerical method for direct numerical simulations of dense d
ispersions of colloidal particles. This method, which we named the smoothed profile (SP) method, enables u
s to compute the time evolutions of colloidal particles, ions, and host fluids simultaneously by solving N
ewton-Euler, advection-diffusion, and Navier-Stokes equations so that the electro- hydrodynamic couplings 
can be fully taken into account. We have applied the SP method successfully for simulating the dynamics of
 various problems of particle dispersions, including dispersed particles in compressible fluids, 2) disper
sions of self-propelled particles (squirmer), and 3) dispersions of non-sperical rigid particles (arbitana
ry shape by assembling multiple spheres. One can download the software used in the present studies from KA
PSEL home page [http://www-tph.cheme.kyoto-u.ac.jp/kapsel/].
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１．研究開始当初の背景 
 
(1)ソフトマター科学は比較的新しい分野で
あるが、その背景にはしっかりとした歴史が
ある。統計力学に立脚した液体論がソフトマ
ター科学の先駆けであり、理想化された単純
液体について大きな成果をもたらした。久保
の線形応答理論や森公式、川崎のモード結合
理論などこの分野で日本人の貢献は大きい。
液晶や高分子など複雑な系の理論的取扱い
についてはフランスの de Gennes が成功し、
1991 年にノーベル物理学賞を受賞した。ソ
フトマターという言葉はその受賞記念講演
で用いられたことにより一般的に用いられ
るようになった。日本人研究者の貢献も大き
く、特に理論・モデリング関連では世界のソ
フトマター科学を牽引している。 
 
(2)シミュレーション技術から見たソフトマ
ターの特殊性は、その緩和時間の長さにある。
高分子系では分子が巨大で分子間のからみ
あいがあるために 100−1000 秒におよぶ緩
和時間を示す。コロイドでは粒子の大きさだ
けでなく周囲の流体やイオン雰囲気による
長距離相互作用のために大規模な協調運動
が起こり、高分子と同程度か、さらに長い緩
和時間を示す。高分子およびコロイドの長時
間緩和現象は通常の分子動力学シミュレー
ション等で解ける時間範囲ではないので、そ
れぞれに独特なメソスケールの理論モデル
が構築され、シミュレーション技術が開発さ
れている。これらの理論モデルは系の物理的
な普遍性を抽出しているため、物質の化学的
組成などは非常に大ざっぱな物質パラメー
ターに押し込められている。このため新規の
物質を設計開発する際に、どのようにして物
質パラメーターを決めればよいか、その処方
箋がない。また、計算も通常無次元化されて
行われ出力結果も無次元であるため、材料・
プロセス設計に生かせるだけの情報を取得
できない。従って、従来の研究は、すでにあ
る実験結果の再現ができているかどうか、モ
デルそのものの物理化学が正しいかどうか
の検討、あるいは純粋に科学的・学術的な興
味からのアプローチが主なものであり、材料
設計、プロセスのためのツールとして使える
段階に至っていない。十分なポテンシャルが
ありながら、科学と工学の間の死の谷によっ
てブレークスルーが阻害されている典型例
であり、その克服を我々は目指している。 
 
２．研究の目的 
(1)シミュレーションによる材料設計やプロ
セス設計という工学的な応用に取り組む際
に大きな阻害要因になるのが適切な境界条
件の設定である。ソフトマターの物性を基礎
科学的な立場から研究する場合、小さな基本
セルを空間的に繰り返して構成する周期境
界条件が通常用いられる。我々が開発したコ
ロイドシミュレータ KAPSEL も例外ではな

い。高分子液体の流動など非線形性の強い問
題や、荷電コロイド分散系など相互作用のレ
ンジが大きい場合などでは、現実の境界条件
の下で起こる現象を理想化された周期境界
条件の結果から正しく予測することは容易
ではない。そのような問題では、現実的な境
界条件の下でシミュレーションを行うこと
が本質的に重要である。本研究では現実的な
問題への応用を目的としており、個別の境界
条件の下でのソフトマター材料の挙動をシ
ミュレーション可能とする。具体的にはＣＡ
Ｄデータ等との連係を実現し、材料の形状や
荷重、実際のデバイスや実験装置の形状や外
場といった詳細な条件設定を可能にする。本
研究により、刻々と変化するマクロな外部条
件（変形など）とソフトマターとの連成問題
をまるごとリアルタイムに解析することや
設計図等の CAD データと連携した材料開発
などを可能にする。 
 
(2)分子動力学法や計算流体力学法など、既存
のシングルスケールのシミュレーション法
ではソフトマターでは各階層を同時にまる
ごとシミュレーションすることは不可能で
あるため、注目するスケールのサブシステム
を全体から切り出して、各々独立にシミュレ
ーションすることが行われてきた。我々は、
この問題を解決するために粗視化シミュレ
ーション法とマルチスケールシミュレーシ
ョン法の２つのアプローチを発展させる。前
者は基本的にメソスケールのシミュレータ
で構成されており、密度汎関数法や液体論
（及びそれらの改良版）などの統計力学的手
法を用いてミクロな階層の効果をメソスケ
ールの階層の中に反映する。異なる階層の
別々のシミュレーションをつなぐという技
術的な困難が存在しない大きな利点がある 
が、適用範囲は粗視化モデリングが有効な問
題に限定される。後者ではミクロ階層でシミ
ュレーションを実行し、その結果をメソ階層
のシミュレーションに反映させる。新しく強
力な方法であるが、実用化へのハードルが高
い。我々はこの２つのアプローチの両方で実
績があり、それらを相補的に用いることで、
世界的な競争の中で強みを発揮する。 
 
(3)我々が想定するソフトマター材料のまる
ごとシミュレーションでは、現実に近い外部
境界条件を設定してこのような連成問題を
扱う。ソフトマターをはじめとした物質科学
分野のシミュレーションでは周期境界条件
などごく限られた理想的な境界条件の下で
の物性に興味の中心があり、今回の提案のよ
うな異なるスケールの構造との連成問題に
正面から挑んだ例はない。 
 
３．研究の方法 
 
(1)平成２３年度は、実験とシミュレーション
とを連携することによって定量的に粗視化



モデルの妥当性を検証する。また、任意の外
部境界条件の設定を実現する。例えば、純粋
液晶秩序にシンプルなフラストレーション
を人工的に加えた系に対して有効な粗視化
モデルを確立し、異なる階層をまるごとシミ
ュレーションする手法を開発する。 
 
(2)平成２４年度は、前年に開発したコロイド
分散系に対する粗視化モデルを用いて、現実
的ソフトマター材料のへの具体的な応用を
進める。具体例として以下の問題に取り組む。
このような系は、複雑過ぎて従来シミュレー
ションによる解析が困難であったが、我々が
開発したコロイド系のための粗視化シミュ
レーション法によって多粒子分散系の解析
が可能になった。 
 
・溶媒の圧縮性を考慮した微粒子分散系の音
波物性微粒子分散系を理論的に扱う場合、こ
れまでは溶媒を非圧縮流体とみなすことが
ほとんどであった。粒子の大きさが比較的大
きく（メソスケール以上）、溶媒と粒子の遅
い運動に注目する限りにおいてはこれでよ
いが、微粒子の大きさがミクロな分子サイズ
程度に小さい場合や、微粒子分散系の音波物
性に興味がある場合、溶媒の圧縮性を考慮し
た理論モデルを用いることが重要になる。本
研究では、溶媒の圧縮性を考慮した計算手法
を用いて、微粒子分散系の音波物性を定量的
に解析可能なシミュレーション技術を構築
する。 
 
・自己推進粒子を含むアクティブソフトマテ
リアル分散する粒子自身に自己推進する性
質を付与し、粒子（群）に特定の方向性を持
った運動を発生させることで新奇な特性を
発揮するアクティブソフトマテリアルを実
現することが、最近の実験技術の進歩によっ
て可能となっている。シミュレーションで基
礎メカニズムの解明に取り組み、自己推進粒
子の構造と運動を制御するための基礎技術
を確立する。 
 
(3)平成２５年度は、２４年度に引き続いて、
具体例として以下のコロイド系・微生物模擬
系に取り組む。従来このような問題は、系が
複雑過ぎてシミュレーションによる解析が
困難であったが、我々が開発したコロイド系
のための粗視化シミュレーション法によっ
て多粒子分散系の解析が可能になった。 
 
・溶媒の圧縮性を考慮した微粒子分散系の音
波物性：微粒子分散系を理論的に扱う場合、
これまでは溶媒を非圧縮流体とみなすこと
がほとんどであったが、本研究では圧縮性を
顕に取り入れる方法を新たに開発した。これ
までの研究で得た成果としては、「溶媒の圧
縮性を考慮した微粒子分散系に有効な新し
いシミュレーション手法の開発」「上記手法
の有効性の確認と、圧縮流体中の１粒子の運

動に対する応用」が挙げられる。平成２５年
度は、さらに「圧縮流体中の粒子対に作用す
る流体力学相互作用の検証」「拘束空間内の
圧縮流体中にある１粒子の運動」について研
究を行う。 
 
・自己推進粒子を含むアクティブソフトマテ
リアル：これまでの研究で、「コロイドに対
するモデリング手法を応用した自己泳動微
生物に対するシミュレーション手法の確立」
「自己泳動微生物に対する直接数値計算の
実施と単体運動に関する新しい知見の獲得」
を実現した。平成２５年度は、より意欲的・
挑戦的な問題である「自己泳動微生物が示す
複雑な集団運動をもたらすメカニズムの理
論的理解」「自己泳動微生物が分散した流体
のレオロジーと流動性質の理論的理解」につ
いて研究を行う。 
 
・重力沈降する微粒子の直接シミュレーショ
ン：これまでの研究で、「粒子の大きさと比
重が単一の系の沈降現象の大規模シミュレ
ーション」について成果を得ている。さらに
平成２５年度は、「大きさや比重の異なる多
成分粒子系の沈降現象の大規模シミュレー
ション」について研究を行う。 
 
４．研究成果 
(1)本研究では、シミュレーションによる実用
的なソフトマターの材料・プロセス設計を想
定し、我々自身がこれまで開発してきた各種
シミュレーション手法を発展させて、複数の
具体的問題の解決に取り組んだ。いずれも流
体や分散粒子や外力といった複数の自由度
が連成する複雑な状況であり、境界条件の設
定など自由度間の適切な結合が本質的に重
要である。 
 
(2)平成２３年度は、実験とシミュレーション
とを連携することによって定量的に粗視化
モデルの妥当性を検証し、以下の結果を得た。 
・周期境界条件下でせん断流動場を加えるこ
とが出来るようにコロイドシミュレータを
拡張した。そのシミュレータを用いて鎖状粒
子分散系のレオロジー特性について詳細な
シミュレーションを行い、理論的な予測や実
験データと定量的な比較を行い、計算モデル
の妥当性を確認した。 
 
・溶媒の圧縮性を考慮した計算が出来るよう
にコロイドシミュレータを拡張した。そのシ
ミュレータを用いて、圧縮性溶媒中の分散粒
子の動的性質を計算し、理論的な予測や実験
データと定量的な比較を行い、計算モデルの
妥当性を確認した。 
 
・自己推進粒子を含むアクティブソフトマテ
リアルに適用すべく、粗視化モデルの検討と
コロイドシミュレータの拡張を行った。 
 



(3)平成２４年度は、前年に開発したコロイド
分散系に対する粗視化モデルを用いて、現実
的ソフトマター材料のへの具体的な応用を
進めた。現実的ソフトマター材料のへの具体
的な応用を進め、以下の具体的成果を得てい
る。 
 
・溶媒の圧縮性を考慮した微粒子分散系のダ
イナミクス：微粒子分散系を理論的に扱う場
合、これまでは溶媒を非圧縮流体とみなすこ
とがほとんどであった。粒子の大きさが比較
的大きく（メソスケール以上）、溶媒と粒子
の遅い運動に注目する限りにおいてはこれ
でよいが、微粒子の大きさがミクロな分子サ
イズ程度に小さい場合や、微粒子分散系の音
波物性に興味がある場合、溶媒の圧縮性を考
慮した理論モデルを用いることが重要にな
る。本研究では、溶媒の圧縮性を考慮した計
算手法を用いて、微粒子分散系の音波物性を
定量的に解析可能なシミュレーション技術
を構築した（図１）。 

 
図１．圧縮性流体中の粒子対に作用する流体
力学相互作用（a,c は水平方向、b,d は垂直方
向に撃力を作用させた場合）。圧縮性が弱い
場合(a,b)はすみやかに隣の粒子に音波によ
る運動量の輸送が起こるが、圧縮性が強い場
合(c,d)は音速が遅く時間がかかる。 
 
・自己推進粒子を含むアクティブソフトマテ
リアル：分散する粒子自身に自己推進する性
質を付与し、粒子（群）に特定の方向性を持
った運動を発生させることで新奇な特性を
発揮するアクティブソフトマテリアルを実
現することが、最近の実験技術の進歩によっ
て可能となっている。本研究ではシミュレー
ションで基礎メカニズムの解明に取り組み、
自己推進粒子の構造と運動を制御するため
の基礎技術を確立した。 
 
(4)平成２５年度はコロイド分散系に対する
粗視化モデルである SP 法をさらに改良し、
現実的ソフトマター材料のへの応用を進め、
以下の具体的成果を得ることに成功した。 
 
・これまでの成果を反映したシミュレーショ
ンソフト KAPSEL-3 を一般公開した． 
 
・任意形状粒子の分散系への適用：球形粒子

を多数組み合わせることで任意形状の剛体
粒子を表現できるようにプログラムを改良
した．これを用いて種々の非球形粒子分散系
の動的課程に関するシミュレーションを行
い、任意形状の剛体粒子についても SP 法は
十分な精度で現実の結果を再現できること
を確認した（図２）． 

 
図２．流体中を重力沈降するらせん型粒子の
直接数値計算。一定の沈降速度 Vy の下で発
生するトルク Ny∝κVy はらせんのピッチ
p/d に依存し、p/d=6 あたりで極大を示す。 
 
・干渉沈降の大規模シミュレーションへの適
用：沈降する微粒子の挙動は、様々なアプロ
ーチで研究が行われたにもかかわらず十分
に解明されていない．SP 法による直接シミ
ュレーションにより、そのミクロ構造や協同
運動に対する粒子の体積分率，ペクレ数，レ
イノルズ数依存性を明らかにした． 
 
・自己推進粒子系への適用：水中を泳動する
微生物を模した球状のモデル自己推進粒子
（スクワマー）の動的性質を SP 法を用いた
直接数値シミュレーションで明らかにした
（図２）．特に多数のスクワマーが分散した
溶液中におけるトレーサー（普通のコロイド
粒子）の拡散運動を詳細に検討した．また、
非対称形状の壁面に対して、スクワマー粒子
は方向性を持った駆動力を発生させること
を直接シミュレーションで示しただけでな
く，さらにその駆動力がスクワマーの泳動様
式（押出型/引張型）に大きく依存することも
見いだした． 

 

図３．泳動する物体周りの流れ場の模式図。
(a)、バクテリア(b)クラミドモナス、(c)/(d)ス
クワマー(pusher/puller) 
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