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　　　　　　　　　1 ．緒　　言

　マ イ ク ロ デバ イ ス 化 され たバ ル ブ，ポ ン プ，熱交換

器な どの 性能 は 機器 内部 の ミク ロ な流動構造 に大 き く

依存 し，その 理 解 が ます ま す求 め られ て い る．そ の よ

うな 流れ で は もは や流体 を 連 続体 と して 扱 うこ とは で

きず，個 々 の 分子 の 運 動 を 考慮 した解析が必 要 とな る．

　そ こ で 本研 究 で は ，固体表面 近 傍 に お け る 分子 ス ケ
ー一

ル の 流 動 構 造を把握す る こ と を 目的 に，分 子 動力学

法 を 用 い た 詳細なシ ミュレ
ー

シ ョ ン を 行 い ，Lennard−
JQnes（LJ）流体分 子 の 存在確率分布，動 径 分 布 ，自 己 拡

散係数 ， 速度分布 ， 温 度分布な どを解析す る．

　　　　　　　　　 2 ．計算条件

　計算対象 の 系を図 1 に 示 す．本 研 究 で は，LJ 流体分

子 と して Xe （キセ ノ ン ）を考え，壁面 は ミ ラー
指数（1】1）

の Pt （プ ラ チ ナ ）固体結 晶 とす る．　 z 方向 に 23．7gA の

間隔で Pt（HD 固体結晶 を 二 つ 配置 し，分子 オ
ー

ダ
ー

の

狭 い 隙間 に お け る Xe 流体分子 σ）挙動を解析す る．ま た，
x，」・方 向 に は，周 期境界条件 を 適用 し，さ らに 上 下 の 壁

面を，速度 Vs で 動 かす 場合 に つ い て も 解析 す る．

　　　　　 3 ．Xe−Pt系 に お け る 熱 平 衡状態

　まず始 め に ， 壁 面 を横方向 に 動か さず（Vs・・O）， 熱乎

衡を保 っ た状態に お け る計 算結果 につ い て 述べ る．

　図 2 に，T・・300K に お け る，異 な る圧 力 で の Xe 流体

分子 の 存在確率分布 を示 す．横軸 は 固体表面 に 平 行な

面 で 領域を分割 し，その セ ル ご とに積算 され た 分子 数，

縦軸は 下壁 の 固体表面分子 の 中心 を原点 と した と きの

位置 で あ る．まず，ど の 条件 に お い て も固体表 面 近傍

に ピー
ク を もっ た 分布 と な っ て い る こ とが わ か る．こ

Vs
“
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Fig，l　Image　ofthe　simulation 　system

れ は 吸着層（adsorption 　layer）を示 して お り，固体 表 面 が

形 成 す る ポ テ ン シ ャ ル 井 戸 に 入 り，離脱で き な い 分 子

が 存在す る た め で あ る．圧 力 の 上 昇 に 伴い 分 布 の 形 状

が 変 化 し，第二 ，第三 の 吸 着層 が 形 成 され る こ とか ら

固 体表面 近 傍 に お い て 流体分子 が 構造化 して い くの が

わ か る．

　 次 に，固体表 面 の 被覆率を ， 流 体分子 が 圃 体表 面 上

に 最密 で 配 列 され た 場合 を想定 し ， 両壁 合 わ せ て 72個

の 吸着点 が 埋 ま っ た と きに 1 となる よ う定 義する、図

3 に 示され る よ うに ， 圧 力 の 上 昇や温度 の 低 下 に伴 っ

て 被覆率が増加 して い るこ とが 確認 で きる．さ らに 分

布形状か ら，系の 温度が 250K ，300K の と きは 最終的

に LO 付近 で 被覆率が 飽 和 す る が，400K の と き は吸着

確 率 が 低い こ とか ら飽 和 す る ま で に 至 っ て い な い ．

　吸着層 にお け る 流体分子 の 自己 拡 散 係 数 と圧 力の 関

係 を 図 4 に 示す．但 し ， 各方向の 自己 拡散係数は速度

相 関 の 式 か ら求 め t＝　CS）．吸着層内 に お い て表 面 接線方

向 （x，y）の 自己 拡散係数 は 同様 の 傾向を示 す が ，　 z 方 向

は そ れ よ り も低 い 値を示 して お り ， 圧 力 の 変化 に 関 わ

らず
一

定 の 値 で あ る．こ れは 吸着層内の 流 体 分子 の 動

的挙動 を 表 して お り，流体分子 が 固体 表 面 か ら強 い 束

縛を受 け る こ とか ら z 方向 に ほ とん ど拡 散 し な い こ と

が わか る．こ れ とは 対照的に 表 面 接 線 方 向 は ，低圧 に

お い て は 表面 か ら拘束 を 受ける もの の Z 方 向 よ りは 自

由 に 運 動 し て い る こ とが わ か る ．し か し
， 高 圧 に な る

と吸着層内の 分子 密度 が 高 くな る こ とか ら自己拡散係

数 は 低 くな り ， 表 面接線方向に もほ と ん ど拡散 しな い

こ と が わ か る．
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　　　　 4 ．Xe−Pt 系 に お け るせ ん 断流れ

　こ こ で は ， 固 体結晶 に X 方向速度を 与 え， せ ん 断で

流れ を駆 動 した 場 合 に つ い て 述べ る．こ の と きの 固体

壁問の 流体分子 の 存在確 率 分布 の 例 を 図 5 に 示 す，比

較 の た め Vs；Om ！s に お け る 存 在確率分布 も 入 れ た，図

か ら もわ か る よ うに ， 第
一

吸 着層 の 存 在 確 率 は Us が 大

き くな る と減少 し ， 気相領域 の 存在 確 率 が 増 加 す る ．

こ れ は 固体分子 に 与 え られ た Vs が 流体分子 の 運動 エ

ネル ギ
ー

に伝 え られ ， 吸 着層の 温度が 上 昇 す る た め で

あ る．一
方，分布 の ピ

ー
ク の 位置 は全 く変化 して お ら

ず，tC　一一ク の 位 置 は 流体分子が 固体状 態で 配置 され た

場合 の 層 間 距 離を保ち，Ysに依存 しない こ とが わ か る

　流体分子 の 速度分布 は，存在確率分布 の 測定 と同様

に壁 面 間をセ ル に 分 割 し，各セ ル 内の X 方向の 平均速

度 を計算 し て 求 め る．図 6 に Xe 分 子 数 Ng −50 流体分

子 の 速度分布 を 示 す．
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Fig，4Relation　of 　selfdiffusion 　coefficient 　and 　pressure

　　　at　T ＝300K　of 　adsorption　layer．
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　固 体 表 面 から 離 れた気相領 域 の速度 が直線 状に変

し ており，速度 勾 配 が
ほ

ぼ 一 定 と な っ ている ． こ

速 度 勾配 は Vs の増加 に 伴って大 き く なっており，

に流 体分子数が 増加 す ると小さく tit る，．一方，固

表 面 近 傍 に注目
す

ると，第 一 吸着層
の中心（z＝2 ．97A，2

D8A ） におい て速 度が 最 高 と な るが，壁 面の 移

速度 に 比 較 し跳び が あり ，速 度 滑りを 生じてい る

ま た，固体表 面に最
も近い測定点（z＝1．78A ，22 ，0A）の

度は ， 第 一一吸 着層で の 速 度 よ り 小さな値 を とっ

い る が ，こ の領 域 には ほとん ど 分 子 が存 在せ ず ，

ル クか ら 壁 面 極近傍 へ突入 してくる分 子 の 平 均 速度

計 算さ れ てい る ため ， 吸 着 層 の 速 度よ

小さ な 値 とな
っている． 　 図6 の Vs ； 40em

！ s の条

に お け る， 壁 面間の温度分 布を 図7 に 示す．固 体分 子 は

    ﾉ 速度 if ，y を与 え ら れて いるので，流 体分

の x 方向の 温 度 が ま ず 上昇 し， y 方 向 ， g 方 向の 温

と続く ． 衝 突 回 数が少 ない場 合 は 十 分な運 動量交換

行う前 に せ ん 断によ る加熱 を 受 け， 温 度問の非平衡

残る．図 7 は衝 突回 数が少なく ，Vs が大きい こ

か ら ，各 方 向間の

度の非平衡を顕著と なった例

あ る． 　　 　　 　 　　　 　 　
5 ． 結 　言 　固

表面 近 傍 にお ける 分子スケールの流動構造を把 握 す る こ とを目 的

，Lennard −
Jones 流 体 分 子を 用 いた

ｪ 子動 力 学シミュレ ー ショ ン を 行った．その 結 果壁

ﾊ 近傍では ， 吸 着 層の影響によ り ， 流 体 分子 の存在確

率分 布 ，動径分 布 ，速 度分布 がバル ク の分 布 と は大き

く 異な り， 自 己 拡 散 係 数 ，

度分布などに強い異方 性 が

れ るのが確 認 さ
れ た ． 　 　　　　
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