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Thc　characteristics　of 　refiected 　gas　moieculcs 　at　H20 　adsorbed 　surfaces 　are 　investigated　by　appiying 　the　molecular

dynamics　method 　for　the　interaction　of 　gas　molecules 　With　the　adsorbed 　surface 　together　With　the　DSMC 　method 　for
the　motion 　of　molecules ．　In　this　study 」the　flow　problem　between　two 　walls

，
　i．e．

，
　the　Coucttc　flow，　is　considerod ．　lhe

gas　 is　 taken　 to　 be　 argon 　 and 　 the　 wall 　 su 血 ce 　 consists 　 of 　platinum　 molecules ．　 The 　 tangentiai　 momen  

accornmodation 　 coe 伍 cient 　ef 　O．42　js　ob 面 ned 　at 山 e　wa 】1　whose 　temper 鋤 e　js　300K ．　 The 　flow　yelocity 　between
two 　walls 　and 　the　distribution負mctions 　of 　the　reflected 　molecules 　are 　also　obtained ，1口 s　fbund　that　the　Maxwel1−type
boundary　condition 　describes　well 　the　distribution　fUnction　ofthe 　reflected 　molecules ．

1．は じめ に

　真空工 学をは じめ，触媒性細孔 壁，分離膜 ， あ るい は，MEMS

（Mi  E1戯 uMed   ic証Sy鵬 ms ），や マ イ クロ マ シ ン な どの 流路

（チ ャネル ）における気体の 流れは，連続体仮定に基づ く取 り扱

い は難 しく， 希薄気体の 流れ として捉 える必 要が あ り，分子 ス ケ

ール で の解析が求め られる．この よ うな，チ ャ ネル 内壁で は，通

常，気体分子が物理 的あるい は 化学的に 吸着された 状 態に あ り，
チ ャネル 内の 気体の 流動は，気体分子の 吸着状態に よ っ て 大き く

影響され る．そ こ で，本研究で は，水分子が吸着 して い る固体表

面に 対する解析を行 う，具体的に は，気体分子 と して ア ル ゴ ン 分

子，固体表 面 と して 白金 を とり，二 平板壁 間の 希薄 気体 の Couette

流 を考え，DSMC 法 と分子動力 学法 を用い て 解析を行い，気体分

子の 擬線方向運動量適応係数，壁面応力，あるい は，反射分子速

度分布 関数が どの よ うにな るか を明らか にする．

Table　l　 Ac◎ommodation ◎De 伍d  t　and 　sh   r 鯲 訂 血e 　w 砠

Ar−Pt
Clean

漁

HzO 　adsorbed

曲

Difi　 sSerefloction

Tσ

毎

019

り 012

042K

）024

1．0

り 045

2．水分子吸着固体表面

　水分子吸着表 面を作成す るた めに ，300K の 白金 固体表面に対 し，
水分子を入 射 させ る．入射す る水分子の 分子速度分布お よ び回 転

エ ネル ギ
ー

は，壁 温 と同 じ 300K に相 当す る Maxwel1 分 布お よび

BoltZmann分布 か らラン ダム に与 える．本研 究では，計算負荷 を

考慮 して，水分子が 1区画の 白金 固体表面上 に 20個吸着 した状態

の 水分 子吸着 表面を考 え ， 白金表 面分 子 （分 子数 100 個） に対す

る吸着分子数 の 比を被覆度 θ と定義 し，θ・02 の 場合を取 り上げ

る．なお，様々 な被覆度を有する表面が考え られるが，本研究で

は θ＝0．2に限 っ てい る，

3．接線方向運動量適応係数および流速分布

　 上下壁 lfi　Tmが 300K で上壁 が一
〔〃2，下壁 が U2 で移動す る，

間隔 L の 壁 間の Couette流に対 し，解析を行 っ た．この とき，
Knu蜘 数は 02 とし

， 速度比 岳 砌 2y（Jm（C．K2kT彫／m ）
n

は最確

速度，k は BoltZmann定数，　 m は気体分 子の 質量）が 0．25 とす る．

表 1に，解析によ り得られた接線 方向運動 量適応係 数σ T を示 す．
この 表には，以前の 研究

1）
で 得られた清浄で 滑らか な白金固体表

面 （Clean曲   ） の 結果 も示す．水分 子吸着表 面 （H20 　adso 【b鉛

surface ）の 結果 と比較する と，接線方向運動量適応係数σ T の 値は，
被覆度 eo2 で あるに もか か わらず，清浄な場合の もの よ りも2

倍以上大 き くな っ て お り，水分 子の 吸着に よる干 渉度へ の 影響 が
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非常に大きい こ と が 分か る．ま た，表 1の 下段 に，壁 面で の 無次

元化 した接線応力 Ts を示す．水分子 が表面 に吸着 して い る場 合 の

方が，清浄な場合よりも接線応力 rs は，かなり大きくなる傾向を

示 してい るの が 見 られ る．図 1には，．Y 方向の 無次元流速 gk／（U2 ）

の 分布 を示す．図 の 黒丸 は，本 解析 に よ り得 られ た水分子吸着表

面 （H20 記 SD 【bed   ace ）に 対する流速分布で あり，白丸は，以

前の研究
】｝
で 求め られ た清浄で 滑らか な白金表面 （αean曲   ）

に対す る流速 分布，黒三 角は拡散反射 （【Xff　sse　refiectien＞の 分布

で ある．瀞 な表 面 （白丸） で は，水 分子 吸着表面 （黒 丸）や 拡

散反射 （黒二 角）に対 して，壁面 で の 滑 りの 度合い が大きくなっ

て い るの が見 られ る．
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