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１．研究成果の概要 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

２．助成期間内での研究成果の概要 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

       

 粉体の輸送現象とレオロジー特性に着目し、分子動力学法による数値シミュレー

ションを用いて、せん断変形下での粉体粒子の拡散と粉体の粘性率の関係、粉体粒

子の固有振動とせん断変形下での粉体の応力降下の関係、および粉体粒子間の接線

力が音波物性に与える影響について研究成果を挙げた。まず、粉体粒子の拡散は粒

子の平均二乗変位を用いて調べることができ、粉体の粘性率は粒子間に働く力から

せん断応力を計算することで求めることができる。いずれも粉体の密度やせん断率

によって様々に変化するが、拡散係数と粘性率は常に連動し、一対一の関係にある

ことを見出した。また、粉体粒子の固有振動はダイナミカルマトリックスを計算す

ることで直接知ることができ、せん断変形下での粉体の応力変化を定量的に予測す

るのに役立つことを見出した。さらに、音速や散乱係数など、粉体の音波物性が粒

子間の接線力の強さにどう依存するかを明らかにした。 

 粉体の輸送現象の中でも、質量の輸送（粒子の拡散）に関する研究を行った。マ

クロな粒子の集まりである粉体はブラウン粒子の様に揺動力によって拡散するこ

とはない。その代わり、変形を受けるなど外力によって系が駆動され、個々の粒子

が拡散することがある。そこで、分子動力学法による数値シミュレーションを行

い、せん断変形下での粉体粒子の拡散について調べた。まず、粉体は密度の高い状

態を保ち、バルクで起こる現象を再現するため、Leed-Edwards 周期境界条件を適

用した。これにより、粉体の単純せん断流をシミュレートすることができ、個々の

粒子の変位や平均二乗変位など、粒子の拡散に関する数値データを得ることができ

る。平均二乗変位が長時間後に時間に比例することから、長時間後の粒子の運動は

通常拡散していることが解った。また、平均二乗変位から拡散係数を計算し、粉体

の密度やせん断率の大きさに対する依存性を調べた。その結果、拡散係数は密度の

増加およびせん断率の減少に伴って大きくなることが明らかとなり、圧縮された粉

体をゆっくりかき混ぜることが粒子を効率良く拡散させるために重要であること

が解った。さらに、粒子の拡散の空間的な不均一性を調べるため、動的不均一性に

関する数値解析を行い、やはり密度の増加およびせん断率の減少に伴って、拡散の

不均一性が増大することが解った。これらの研究成果は、助成期間内に学術論文に

まとめて掲載した。 
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