
��� ����	
�a�bcdeffc�


�

��

働研究論文

d~宮市])

分子動力学法による液滴微粒子衝突シミュレーション

l¥1olcc.ular Dynamics Simulations of Collision bctwccn Liquid Droplcts 

古川諒一?
(R¥υichi llJlとl)K八九九:へ)
同志社大学

(D竹川hishaUn日)

白川善幸?
(i'c川hi、ul--iSIIIIし¥Ki¥Wi¥)
同志社大学

(D竹、hishalln日)

山中真也，

(仙inyaYJ¥M八N八lく八)
同志社大学

(Dnshisha lJni、)

B高重助
(.lu討ul、心 1I!D八iく八)
同志社大学

(1)けト;hishalJni、)

下披厚子，
(八I川tI、。討I1IMO日八Iく八)

同志社大学

(])oshisha Uni、)

人lけ1111χa(1け111沿el1l11llpけrla11((じじh1l1lju心iいrn，¥( onl¥ 出pm)心01llhu出tionhu( al出。 ιhじ1llicalproduじl出
。rdnl!l 111じしliCi11CメIhcrじiいrc.1( 1メ11じじじ出(11¥toじIaril¥Ihc111じじha11is11101" ato111i/.atio11 hじhavioraml 
phじ11い日1じ11au I、しhけplじtcullisiけnメ111 lhc plじ出じnlP'I]ラじLmolじ心lllardynamiじ日 simlllation 01" hinary 
じけllisiリl1Shじt¥、じじ11t ¥、 (J(11さけ11li<]uid drorヲlじts¥¥<1吟じけ11duclcd(0 imじ日I!gatじaじけlli日i011alhじhaviorat 

thじ11el1lけ lじ1じ1.lhじじりllisi'¥11hじha¥i(¥]メ(11じじlaメメil1cdi11tO 11¥じIじgl111じ札 (1)じoalじ日じじ11じじ.(11) 

メtrctchingscparation. 11ii)汎rctchinさ記parationwith日omcsatcllitc clroplct丸(iv)shattcrin怠 ancl(吋
己ra/111己 In addiliun. ¥¥じ drじ¥¥aメ心hじ111<1tlじけi、thcvarioll日hOllndaricsa1110ng 11vc rcgi111cs and 
di:;CllSS thじ111じじhani沿111(¥1、thじhil1e1l予じけlli沿いnhじt¥ ¥じじ11thじdroplじl日111 thi日目i11111la t i 011. .. bo 1111じlng"

el11d "S(1じlじhi11t'-:;cparatu¥l1-- ¥¥じIじ110( 0じじunじd 八dditio11allv.thじ()JじI!じalbOll11dariじ日 bcl¥¥じじ11
、じいalピ刈ピ11Cピ amlーメtretchi11t'-separatiけ11 ヲropoメedbv 八日hgri/.eIυ1. a11d 1九日keIυ1. did 110t 

じけnじspuml¥¥ithメimll!atじd1じメllltS.11 iメIじメllltじι1I、Iけ111thじじIf，じじts01" thじ11a110-Sl/.じddroplじl札lいI
じ¥a111plじー mtじr111けiじじlllurIいlじじりrs111all川IrlUCじiじ11S 1011 
Kり、，ords;¥tけ111i/ati'¥IL[¥101じじlllardY11a111iじS.nrcal、IIp.C‘olli日1011

1. はじめに
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成果が得られている(4)以上のように，液滴を微粒化させるこ

とで，液滴の比表面積を増大させることができ，これにより

熱移動による蒸発や気液聞の化学反応が促進されるため，液

体の微粒化技術は工業的に非常に重要なものとなっている.

現在までに，液滴衝突に関する実験(5)，ω，(7)およびシミュレ
ーション(8)，(9)， (10)がなされている.液滴は微粒化するほど気液

界面現象が大きく働き，相互作用が複雑になる.しかし，ナ

ノスケールでの液滴衝突挙動は不明な点が残されている.さ

らに，ナノ液滴の衝突は微小で高速な現象であるため，実験

による観察が困難である.そのため，基本的な微粒化限界な

どのさらなる検討が必要である.また，近年微粒化技術の発

原稿受付 2008年 6月 18 日

，にふjめ，分(ス令、ノ，-"("1/)レ/ミ J し、 レ/、!ンが必叫ぐあふ

けい そこ C，イ入{川"i't:Cit-;f(似))rh人(1V11)iJJ合JIIl、こア;'-":-( 
~~ (f~?日;-j ~!i ノ I ，)'\( [" 的il;l:ji出 i'/j，~ ~/ミ Iし、 レ/ー!ン!， i J /につ!

2.シミュレーション方法

/~ :-(ン1/)ノドテンレ/γ;'-"1¥'1牧 itJに(1)亡、};:，¥ hζ〉
Lennιlrd-，Jone討川，)企JIH¥1.:.， 

仰の=48{(~r -( ~ (1) 

ここで， σ=Q，34nm，ε=1.67xlO'21Jである.Newtonの運動

方程式を velocityV.白色t法で数値積分し， lstepあたりの時間
間隔はlOfsとした.MD法に用いた基本セルは図 1に示すよ

うに 12.73nmx12， 73nmx25.46nmの直方体であり，三次元周

期境界条件を課している.図中の粒子はすべてアルゴ、ンであ

るが，分かりやすいように 2つの液滴のアルゴ、ンはそれぞ、れ

色分けをしている.また白抜きで表されているアルゴ、ンは気

相の単原子アルゴ、ンである.
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まずアノレゴン原Ti'面心烹Jブ格了に配置し 1川り明stcp品、
けて半前イヒさせ夜滴を牛成L/:こ とuつ間速度スイラ リング
在行ない!系的調度は彼j商が主:定に存杭できる 85Kに制御L
7ん

collision of various !1'ig.2 Uefinitions 

paramctcrs 

2.1同一径の液滴の衝突
{夜干刷 1勺あたりの初期間置アノレ fン原了数を割比例:ニ L，2

つめアルゴン液滴を半↑布化Ll':ニ 後述j-るようにp このとき
O)i山高ベノイズは4nmである そω後!片方的アルゴン悦滴に

100-1υり山n/8I.I)初速足 Vを与え 虐Jヲ三シミヱ/ ンゴンを

千丁なった 街事里中動は山eb日数 HTによって変化計るごとが

知られている{切 手こで 1骨を以下約式(2)t~計算 Lた

rre = p/'2d 
k 

三三で.plは液体の密度 レは速度.dはi夜滴fLKは表面張
力である ρIj(土校制中心7ハらの密世ブ寸寸ァイルをtanh関数

によりワイツテイ/ゲLて得七れた値を用い， /( (7，文献値より
0.0121N/m在吊し、7'"(1.2) 

h重Iり~f::::- 閃 2 にフIてすように x)ブ II"Jの校制中心問距離 b 土液制

的直径 dのl七Xをパラメ タとvc変化させて行なった
x=土
d 

つ三~ OSX<lであり .Xと00_リーさに玉市街突レなぐ〉

(~) 

(3) 

図 4¥'こi夜;面中心かコの密度ブロブ rイノレを示「 図 tより
ど夜J岡山中心密j見JNi土1，，1 $1/U-.lk g/m:3となり，この{直を ¥V<-，her数

の計滑に用いた lホサ集団としての液滴はp 気液界面「徐々
に密j員削減歩、し 気相になる この気液界由の音1;分刀、らシミ

'/ レノヨ/で用いた液滴f:tf立'lnmとした

同j商oJjjif突ンミュレーンヲン在解析するに当たり，取体原
了と気体原了の|メ月'1をする必要山恥る :tvIaruyumu らは t~原

寸ニ(こ対して 1.40以内にM土「るJ県チ数を数え， i1i:t吾t'i¥チ数に
tって「気休J，r気欣界而J， r悦休J-'-1区別Lヂ U:<，I アルゴ
〆液滴に対して JIT接原千数が 1以下/tコぱ 気体」P2以上
7以下な九ば「気限界市J，8以上ならば「悦付、 土区日IJでき

!1'ig.3 Uefinition ofimpact parameter X 

3.結果および考察

2.2液滴径の異なる場舎の衝突
アノレゴ〆聞、チ数5川個で牛戊した小液滴 (3.2nm) と1372

何で生成l.tc.H夜子同(3.1nm)を極的Eさ二十"- A:i夜州千圭をめ1
4、J夜;商f:rを 4とうると P 図乃のように正面衝号埋め地転かわ x
方向に(d汁dJ/2隊;(t7地点で小限J商l土大{山高に衝突しなくな
る そこ己主心から x)プIIIHこずらす距離を 5とI_r 衝突

パラメ」タ Xを用いぐ以下町式で定蒸した(汁

x=~ 
dl+d， 

つまり， 1可 任液滴の衝突と同様に，XとOのときに正面衝突
となf'J，X::::lの土さ:ニノトイ夜干闘はki夜州』二刀、ずめなy;ミら虐IヲEず
るごとになるまた ¥Vo;->hそろr数の計l押(こは以下の式を用いた(7)

PIV~どん
rYe= 

'" 

(4) 

(5) 

|・山atwn
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この 5つの液，向衝突挙出Jを典型的な例を岡 5(:ニフIてす (か目立

衝突T志望EがEく， 2つのJ夜滴が合体して 1つの大舎なi夜滴とな
っているこ}が分かる (ii)では街突後に液滴が伸縮L，互い

の液体原了空交換し，日Lf'同じよささの 2つの液揃に分離し

た (iii)においては(ii)と|可じ払うな衝突の後7分離の際に微小

なサテライト液州を伴っている (iv)は種I突の衝撃により砕リ

飯り p その後いくつかの微小な液滴が土成した 最後(こ(v)の

街突はわ可かに互いの原子在やり取りするも。)ぴ)，まJJν肝
衝突役の液禍には影響しない程!支の種I突であっt-

ること引ら，本研究目立界白山原了を含め近松原了数日以|

のものを液体開、チとして倣った

3，1同一径の液滴の衝突結果
ハラメ タと L-CJrrIJ見 V(Wcbcr書士 防'0)土種Jタ疋ノ、ラメ タ
X を変化させたシミ 1 レ レノヨ/を千丁い そのネ動の違いを

観察し7 その結果， ii:015つに分類できた印刷

(;)単 液滴を形成うる永久合体(印刷l巳Hcenc"..)

(ii)伸縮分離(.stretchingseparation) 

(i i i叶)微小なサテヲイ卜{液夜J同の生成を伴う分裂(的日tr阿巳eLc【hir川n

凶巳吋Iν}川，付川1汁r付川1，i(川on、"...i1，hHO川m巳凶尚，付川1川l巳叶11i 1 巳<1，門〈在}バl巳叶i品)
(iv)砕け散る街突(Shattcrinω
(v)かすーめ衝突(けr山，n日)
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へと分離「るかを+lJ臨fj'-7'--ることができるという字社告がある印

刷本ンミユ/ーンヲンでは街突後にディスク 1止のi1~~~閣となる

山，その役二ノリング状の液摘を形成しな刀、った 分了動力

学法を用いたナノスク ノレでのシミコレ、ションにおいても

Raylcigh (l)舟百曲が;直刷できる 2し、フ<l心 こと在考慮すると!

三れは液滴周辺の気相密度や液浦町表面張)jが大雪く関与し

ている土井えられる

跳ね返りには液州問の汀y、「でがkきく任時卓lているこ土が
知コれている 2液滴が接近したときに P 液滴聞のガスが外に

放出台"なし、場台!圧力が大きくなりi1~~~両在止めて跳ね返
す これは， (~iHn 0)(0):.こよる実験ベ)FunらW)および KolHlri 

(_}I町三五るンミユ/ ンヲン結果からも確認さκしこいる t 

って，本二ノミ ヱレ シゴンにおいと跳ね返り札象山見られな

かったのは P 液滴問のガスが品薄でガスJ土が小さく夜滴の

運動在止めるこ土ができなかったためだ2与えられる さら
に，ミク i寸な領J賓である?め液出問のガスILζ りも分了間引

)jが大きく働いたことも胤凶であると思われる

し刀、1.， lj， 10:>シリング 状液酬の形成山起こらなかヮ?
三とならびに液滴の跳ね返りが起こコなかった三とについて

最終的な結論そ出τーにはl さらなる気イ目原子。)導入に ιる圧

力依存や液制のそァイメ変化な~"1i'行いな山ら， さまさfまな条
件でシミ Jレ、シヨ/計る&:要がある

(日)
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¥V...bそろr数と衝突パラメ タXを変化させて液滴を衝突した
際的挙動.1，1.'"凶自に示寸 凶 6(a)にはンミュレーシヲン結果か

ら得られた積三挙出Jをプi寸ツ卜1.，阿 6(b)iこはプ 1 ツトを基

に概略線を引者p 慣l>Yを図示した 低 Weの領域ではJ夜滴の
永久台体(i)，j'起こり!防もが布くなるにつ叫-"('"1)テライト計u商
を伴う分裂(ii i)や計:'J散る衝突(;v)へと変化した慣域(;)と(ii i) 
ω聞にザデヲイ 1快商を伴わずに伸縮分隊可る領域(ii)が存ホ
した さらに，品昨o. 内X となる土かずめ爾兜i:P起こった

AHhgri:t. ~~ (6)はμm才 ダ」の液滴衝突の解析において?永

久台休(i)土伸縮分離白i)ω境界線を辛有効伸縮運動エネルギー

が表由 E ネルギ よ'J大きくなったとき土して求めた

4(1+"')'[3(1+ム)(1-X)(:¥'o，吋)J'
:¥'[(1+ぷ)-(1-x')(品+.d.冶)] 
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三士 Parkら161は接触音1;分の表白張力土f!J運動量σ)パランス
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凶日(b)に Ashgrizらレ Park九に Eる環論式(式(日)おにび式

(1 ~))による水久JL〉体(;)と伸縮分雌(;;)のJ見界線を寸すした 点線

お tfF破線はそれヂオしAshgriz九(t:Park九州哩論式にヒる境

界線をフド1ピいる Parkらの理論式I.I))プが '¥shgrizらの理論

式よりも本シミ'.，/ ~シヨ J結果に近い しかしp マイクロ

スケ ルω実験結果とそ孔ぞれの式在比較τるレムshgriz(つ

の理論式の々が 致し口、る(6)，(竹このこ土川らミク寸な領成

どずクロな領域出土{IIJtっかω微粒化械情的違いがよJるぴ)て寸土
な1ぜ功、土考えられる

また P 本シミ'.，/ ~シヨ〆条件においては 比較町小さな

11色領域においこ観察'd;ilている悦滴衝突後約跳:t..l返り

(Bouncin広)や，内 1骨，低 Xの編成で観察さ礼るよ〉体jえに 2

J夜;商に分離([(e日exiveseparation)-tるとL、った挙動は起こわ
なかっ f~ QianらのJ:.こぶると 合体後円日J荷叶、の分雌l土3
つめ過程を繰る ま1，液滴が衝突しディスク状的 1"<lの
{十抗菌在とEI&寸る そ(1)後!表同張力企fiとlすこケイスクが収縮
し長終的に1伸び?シりンダ状σ)液州を生成し :2<"J(l)液州
、と分離す一る その際正伸 Ll':ニJ夜;面的トサ柱状の部分(こ対L
C Raylci符hl.I)理論'.1却を描用すること守シリング から2液州
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Fig. 6 ~ffects of Weber nUlllber and 
dilllcnsionlcss illlpact paralllcwr X on collisional 
bchavior 

3.2液滴径の異なる場合の衝突結果
同 径の液d岡山首兜土同様に.r重I兜挙出11こぶり 5<"Jに分顎
したその結県を図 7に示計図7より p 領域(1)かわれ)は|可

ー符OYM"J-:~'商ぴ)衝突レ同じ傾向 .1，1." 示しこいることが分/J'"る 主

土 岡 71ニボLt-AHhgri抗らと Purkらの理論ョJ心:こぶるJ見界線
からは， Ashg1'izらω境界線(点線)は辛くンミユ J ーンヲ/結

果と 致¥..-cいないが， Pa1'k らのJ見界線(破線)(土良く 致1

ていることが分かった この系「の;1(i. O.O乃「あり. 'J、液滴
は大悦摘。〉半分i三(t:..(l)大き dL/l'"ないにもかかわらず， Pa1'k 
らの理論式と〉ノミヱレ ション結果が良く 致 ¥.tc.IJ Iよ
り.'r Jスケー rレぴ)欣j商;Vr突においこも珂論式 Eり永久骨体
(i)土州事白分雌(ii)山崎界線を推算することが門J能であるこ土日
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(i) Coa1escence， (ii) Stretching separation， (iii) 
Strctching scparation ¥vith SOlllC satcllitc 
dt"Opl叫ぶ (Iv)自haL1a'ing， (、)Grazi ng， dUHh制 1
line and dotted line shmv theoretica1 curもe
p1'oposcd by Park ct a1. and Ashgriz ct a1. 
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Fig. 7 ~ffects of Weber nUlllber and 
dilllcnsionlcss illlpact paralllcwr X on collisional 
l巳haviot，in CtH-l<-' thaL Hmall dmpl巳Lcoll i d<-'H 1 u rg<-' 
d rop 1叶

4.おわりに
本研究では1 分了動力学法によるアノレコン液制の衝突シミ

1レーシヨ〆を行なったその結果7以下のことが分かつた

1. f氏防h 依Xでは永久青W(ilが起こり， r特と Xが大きく
なるにつれて伸縮分雌(11)，サァライトJ間拘(ii i)を伴う分裂v 、土

変化しヂ 主た， H色が大きな領域では悦滴が砕け散の，崩i喪

L1て(iv)
2 衝突後の液滴の跳ね返りや合体後に 2液滴(こ分自主計る分

裂機構i土観察台れなかった
日 づノスケ ルにおける液州衝突においぐち， Parkらの理

論式によって永久合体(i)と伸縮分自It(ii)の境界線を推'51'!"るこ
とが門J能であることが分かッ?
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