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第１章  序論 

 

 

工業材料の機能性を高めるためにしばしば種々の粒子添加されている．粒子の形状に

は，球状，棒状，ディスク状と様々な形状があり，このような粒子の分散系は，流動中

に形状や大きさなどによって異なる配向挙動や内部構造形成を示し，ニュートン流体と

は大きく異なる流動特性やレオロジー特性を示す．そして，粒子分散系を用いた製品の

成形加工時のマクロ流動挙動や内部の粒子の挙動は，製品の成形加工条件や品質に大き

な影響を及ぼす． 

機能性材料の添加剤として用いられる粒子には，球状で近似できる粒子も多く存在し，

理論的な取り扱いも比較的容易であることから,古くから球状粒子分散系に関する研究

が進められてきた [1, 2]．また，棒状粒子の分散系については，繊維複合強化材料に用

いられる短繊維や剛直な棒状分子で近似できる液晶と関連して，広く工業的な応用が存

在し，その流動解析に対する要請に応えるために，研究が盛んに進められてきた[1, 2]． 

一方，本研究で研究対象とするディスク状粒子に関する研究は，球状粒子や棒状粒子

分散系に比べて少ない．しかし，ディスク状粒子分散系は，機能性フィルム，化粧品，

ナノコンポジットのフィラー，塗料などに使用されており，近年，その機能性が注目さ

れている [3-5]．ディスク状粒子は，形状の異方性を持つので，流れ中で粒子が配向挙

動を示し，粒子の配向に起因して分散系の流動挙動は特異なものとなり，その流動挙動

は成形効率や機能性に影響を及ぼす．また工業的には粒子濃度が高い系が原料として使

用されることが多く，濃厚分散系におけるマクロ流動挙動とミクロな粒子挙動の解析が

重要な問題となる 
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粒子分散系のマクロ流動挙動と粒子の挙動の解析についてさまざまな研究 [6-15] が

行われているが，濃厚分散系に対しては，実験による可視化や流速測定が難しいために，

あまり研究が進んでいない．そこで，数値解析による流動メカニズムの解明，粒子挙動

の解析が期待されている． 

ディスク状粒子分散系を利用した機能性フィルムでは，食品や薬品の保存性の向上の

ためにガスバリア性を高めることを目的として，ディスク状粒子を添加したフィルムが

使用されている．また，光学フィルムへの利用において，発色性のある配向膜にディス

ク状粒子が添加されており，ディスプレイの色の調整する目的で使われている．これら

の製品の機能性には，粒子の配向状態（配向角，配向度，配向分布など）が大きな影響

を及ぼす．そして，フィルム成形時におけるコーティング流れにおける膜厚方向の配向

分布や，成形加工時の流動にともなう配向状態の変化といった情報は，成形条件や成形

プロセスの設計において重要となる．流動複屈折の測定により配向度を計測することは

可能であるが，それは，その測定原理により膜厚方向の積分値に限定される [16]．ま

た，流動中の配向状態の測定には，精度的な問題もある．したがって，このような情報

を実験によって得ることは非常に困難であり，数値計算による解析への期待が強い． 

このような工学的要請に対応できる数値解析を実現するためには，複雑な流れ場にお

いて，マクロ流動解析と粒子配向挙動のようなミクロ挙動の解析をカップリングできる

数値解析手法が必要である． 

これまでの粒子分散系の流動の数値解析では，連続体力学的な手法により分散系をモ

デル化した手法 [17-19] が一般的であった．しかし，連続体力学的なアプローチでは，

複雑な流れ場の解析が可能である一方で，粒子配向挙動に関しては，配向テンソルから

平均的な配向に関する情報を得ることは可能であるが，配向分布などのミクロな情報を

得ることができない．材料の機能性予測の観点から，個々の粒子の運動のような情報も
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重要になり，粒子の挙動に対するミクロシミュレーションによる解析 [14, 15, 20, 21] 

も行なわれており，単純せん断流れなどの比較的単純な流れ場における粒子の秩序構造

形成や配向特性においては，解析が進んでいる．しかしながら，粒子間相互作用を直接

計算するミクロシミュレーションは，計算負荷が高くなり，実際の成形加工で現れるよ

うな複雑な流れ場とのカップリング計算に適用することは難しい．そこで，本研究では，

個々の粒子挙動のような系の内部構造の変化を考慮しながら，マクロな流動挙動を解析

するための数値シミュレーション手法について考える．そして，そのような数値シミュ

レーション手法を提案するとともに，それを用いた流動解析により，ディスク状粒子分

散系の複雑な流れにおける新しい知見を見出すことを目的としている． 

本計算では，ディスク状粒子を偏平回転楕円体でモデル化した．偏平回転楕円体によ

るモデル化は，これまでにブラウン動力学シミュレーション [20, 21] やディスコチッ

ク液晶の構成方程式の導出 [18, 19] の際にも用いられており，偏平回転楕円体によっ

てディスク状粒子の挙動が十分に近似できることが示されている． 

また，マクロ流動計算には，有限要素法を適用した．ミクロシミュレーションとのカ

ップリングは，運動方程式中の応力テンソルを介して行う．応力テンソルの評価には構

成方程式を用いるのではなく，十分な数の粒子の配向についての統計平均から応力を計

算する統計力学的手法を用いる．また，粒子配向の計算は，有限要素法で用いる要素の

各節点において，連続体力学における物質点に対応するような，微小サイズの領域にお

けるミクロシミュレーションを実行することで求める．さらに，数百ナノメートルスケ

ールの粒子を想定しているため，ブラウン運動の影響を考慮する．本計算のミクロシミ

ュレーションでは，粒子の配向ベクトル（粒子回転軸方向を表す単位ベクトル）の確率

微分方程式を解く際に，Brownian Configuration Field (BCF) 法 [22, 23] を用いる．一般

的なミクロシミュレーションでは，各粒子をラグランジュ的に追跡した計算を行うが，
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BCF法では，配向ベクトルを，計算領域で連続的に分布する場として表現することによ

って，統計処理の際のノイズを低減し，必要となる計算粒子数を減らすことができる． 

そして，濃厚分散系の計算を行う際に，平均場ポテンシャルを用いて粒子間相互作用

を表現した．このことにより，計算コストを大幅に抑えることができる．平均場ポテン

シャルを用いる計算では，各粒子の相対的な位置関係は計算せずに，粒子の回転運動の

みを計算する．したがって，本手法では，個々の粒子の相互作用を直接計算したブラウ

ン動力学シミュレーションで得られるような各粒子の相対的な位置関係から計算され

る詳細な内部構造を捉えることはできない．しかし，各粒子の配向ベクトル，配向度，

配向角分布といったミクロ情報を得ることができ，また，各粒子の配向ベクトルの統計

平均から，マクロ流動計算とのカップリングに必要な応力テンソルを評価することが可

能であり，実用的な計算コストでのカップリングを可能にする． 

 この論文では，ディスク状粒子希薄分散系および濃厚分散系について，はじめに簡単

な流れ場における粒子配向挙動の解析を行い，計算モデルの妥当性の検討を行う．その

後，実際の成形加工においてみられる流れ問題について本計算モデルを用いた流動解析

を行い，複雑な流れ場における分散系の内部構造の変化を調べるとともに，本手法の有

用性について検討する．そして，本計算手法による解析によって得られた新規の知見に 

ついて議論する． 

 本論文は，全 6章から構成される．第１章では，研究の背景と，本研究の目的および

論文構成について述べている．第 2 章と第 3章では単純な流れ場を対象として，流れに

おける粒子の配向やレオロジー特性，流動特性について議論する．第 2章では，希薄分

散系のディスク状粒子希薄分散系の単純せん断流れにおける基礎的なレオロジー特性

と配向挙動について述べ，さらに，平行平板間流れにおける流動特性と配向挙動につい

て述べる．第 3章では，濃厚系粒子分散系において，単純せん断流れにおけるレオロジ
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ー特性と配向挙動，そして，平行平板間流れにおける流動特性と配向挙動を述べる．こ

れらの結果は第 4章以降で扱う複雑な流れ場に対する問題の解析の際に利用される．第

4章と第5章では，複雑な流れを対象として，流れ中の流動誘起構造について議論する．

第 4章では，高分子融液およびディスク状粒子希薄分散系の押出成形機の流れにおける

流動特性や配向挙動を述べている．第 5 章では，濃厚系粒子分散系におけるコーティン

グ流れに注目して，スロットコーティングにおけるマクロ流動挙動（速度場，配向場，

自由表面形状など）と粒子のミクロ挙動（配向分布，配向角）などとの関係について解

析した結果を述べる．そして，第 6 章では，結論を述べる． 
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第 2 章 ディスク状粒子希薄分散系のせん断流れの

数値シミュレーション 

 

 

2.1 緒言 

ディスク状粒子分散系は，ナノコンポジットなどの複合材料のフィラーや，化粧品，

塗料などへの機能性付加に利用されている [3-5]．分散系における流動中の粒子の挙動

は成形効率や製品の機能性に影響を与えるため，ディスク状粒子分散系の挙動について

はこれまでに実験や数値計算も盛んに行われている [6-15]． 

これまでの粒子分散系の流動の数値解析では，マクロな視点から系をモデル化し，数

値解析を行う方法 [17-19] が一般的であったが，個々の粒子の運動のようなミクロ情報

も重要になるために，ミクロな粒子の挙動に対するミクロシミュレーションによる解析 

[14, 15, 20, 21] も行なわれている．本研究では，粒子間相互作用のない希薄系について

粒子挙動を調べ，後の章で示す粒子間相互作用を考えた濃厚系の場合と比較して，相互

作用の影響を考察する際の基本データをとることを目的として希薄系の解析を行う． 

本研究では，単純せん断流れと平行平板間流れについての計算を行った．平行平板間

流れの計算は， Brownian Configuration Field (BCF) 法 [22, 23] と呼ばれる個々の粒子に

対する計算結果の統計処理の際のノイズを低減する手法を用いて，粒子の配向の式を計

算して，流れ中の粒子分散系の挙動を調べた．BCF法は比較的少ない計算コストで流体

内部構造のシミュレーションが可能であるためマクロ流動計算とのカップリングが実

現できる手法である． 
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2.2  基礎方程式と離散化 

2.2.1 単純せん断流れ 

ディスク状粒子分散系における粒子の運動を記述する確率微分方程式について説明

する．本研究では，ディスク状粒子は偏平回転楕円体でモデル化され，粒子はニュート

ン流体の溶媒に分散される．さらに，分散系は希薄とし，粒子間相互作用は無視する．

まず，粒子に関する回転運動の運動方程式を考えるが，本研究では粒子希薄分散系にお

ける粒子サイズは数百 nmを想定しているので，ブラウン運動を考慮した粒子の回転の

方程式を採用する．回転運動に関するトルクは次のようになる [17, 24, 25]. 

( )[ ] ( ) ( ) DeeεωΩeeIeeT ::88 33 H
S

CC
S

v YaYXa πηπη −−⋅−+=  (2-1) 

e
eT

∂
∂×−= )log( ψTkBb  (2-2) 

  ( ) 2/12

3

13

2

ssQ

s
X C

−−
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( ) ( )Qsss
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22/12

23

211

2

3

2

−−−
−⋅=  (2-4) 

( ) ( )Qsss

s
YH

22/12

5

2113
2

−−−
⋅=  (2-5) 

abas /22 −=  (2-6) 











 −= −

s

s
Q

2
1 1

cot  (2-7) 

Tvは粒子が流体から受けるトルク，Tbはブラウン運動に起因するトルクである．式(2-3)

～(2-5)は抵抗関数と呼ばれ，粒子の幾何学的形状に依存する定数，式(2-6)において定義さ

れる sは離心率である．ここで，a, b はそれぞれ粒子の長径と短径の半分の長さ，ηSは溶

媒の粘度，ω は粒子の回転角速度ベクトル， Ω は流体の回転角速度ベクトル，D は変形
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速度テンソル，εは Eddingtonのイプシロン，e は回転楕円体の回転軸の方向を示す単位

ベクトル（配向ベクトル）， ψlogTkB はブラウン運動を表すポテンシャルである．ψ は配

向分布関数であり，粒子の方向に関する確率密度関数である． 

 粒子の大きさが十分小さいので，運動方程式の慣性項を無視し，式(2-8)のようにトル

クのつり合いを考える． 

0=+ bv TT  (2-8) 

式(2-1)，(2-2)，(2-8)より，粒子の角速度は次のようになる． 

( ) ( ) DeeεTeeIeeΩω ::
11

8
1

3 C

H
b

CC
S Y

Y

YXa
−⋅




 −++=
πη

 (2-9) 

回転楕円体粒子の回転を数値シミュレーションで表現する際には，角速度やトルクを

粒子の軸に平行な方向と垂直な方向に関して分解して計算する [24]．ここでは，角速

度を粒子の軸に平行な方向と垂直な方向に分解することで，ブラウン運動が及ぼす粒子

の角速度への影響の異方性を表現する． 

式(2-9)を粒子の回転軸に平行な方向の成分と垂直な成分に分解すると 

||

3
||||

8

1 b
C

S Xa
TΩω

πη
+=  (2-10) 

( ) DeeεTΩω ::
8

1
3 C

H
b

C
S Y

Y

Ya
−+=

⊥⊥⊥

πη
 (2-11) 

となる．添字の||および⊥は，それぞれ粒子軸に平行な成分，垂直な成分を表している．

また，式(2-10)，(2-11)に関して次の関係式が成り立つ． 

( )eeTT ⋅= bb||
 (2-12) 

( )eeTTT ⋅−=⊥ bbb  (2-13) 

( )eeΩΩ ⋅=||  (2-14) 
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( )eeΩΩΩ ⋅−=⊥  (2-15) 

式(2-2)を式(2-10)と式(2-11)に代入すると， 

||||
Ωω =  (2-16) 

( ) Deeε
e
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1
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 (2-17) 

となり，さらに ⊥+= ωωω
|| より，粒子の角速度は次のようになる． 
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次に e の回転運動について考える．粒子の配向ベクトルの回転を表す式は， 

  eω
e ×=

dt

d
 (2-19) 

となるので，式(2-18), (2-19)から，粒子の回転運動は次式で記述できる [24]． 

( )[ ]
e

eeeDeDeΩ
e

∂
∂−









−⋅+×= ψlog
: rC

H

D
Y

Y

dt

d
 (2-20) 

第 1項は流れ場から受けるトルクに起因する項であり，第 2項はブラウン運動に関する

トルクに起因する項である．Dr は回転拡散係数であり，Dr = kBT/8πηSa
3YCと定義される． 

また，ブラウン運動に関してはポリマーのダンベルモデルなどではブラウン運動によ

る回転をウィーナープロセスで表現することが行われており [22]，回転楕円体粒子に

関しても，軸に平行な方向と垂直な方向に関して，異なる分散を用いた乱数を使ってブ

ラウン運動を表現することが行われている [20, 21]．そこで，回転拡散係数を分散とし

てウィーナープロセスでブラウン運動による回転を表すと，e の微小時間 dtにおける変

化量は次のようになる． 

( )[ ] ( )tdDdt
Y

Y
d rC

H

WeeeDeDeΩe +








−⋅+×= :  (2-21) 
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ここで，式(2-21)を r*=r/L, u*=u/V, t*=(V/L)t で無次元化する．r は位置ベクトル, u は流体

の速度ベクトル，t は時間，V は代表速度で，L は代表長さである.＊は無次元量を表す

記号である．無次元化された式(2-21)は式(2-22)のようになる． 

( )[ ] ( )***
2

2
* 1

:
1

1
td

Pe
dtd WeeeDeDeΩe +








−⋅
+
−+×=

λ
λ

 (2-22) 

ここで，Peはペクレ数で，Pe = (V/L)/Drで定義され，平均せん断速度と回転拡散係数

の比を表している．dW(t*) = *dt W(t*)は確率変数の項であり，W は共分散が 1，平均が

0 となるウィーナープロセスである．また，(λ2−1)/(λ2+1)=YH/ YC であり， λ は粒子のア

スペクト比で，（単軸長さ／長軸長さ）で表される．以降，無次元量を表す＊は省略す

る． 

 また，本研究では，時間に関しては前進差分を用いている．さらに，粒子が剛体と仮

定しているので，次のような近似を導入する [26]. 

( ) n

n

n

t

t
e

eDe

eDe
eeeDeD −

∆⋅+
∆⋅+≈−⋅ :  (2-23) 

式(2-17)は e の長さが変化しないということを表している．添字の n は時間ステップ数

を表している．式(2-22)， (2-23)より，次の時間ステップにおける e は次のように表さ

れる． 

( ) ( )td
Pe

t
t

t
t n

n

n
nnn We

eDe

eDe
eΩee

1

1

1
2

2
1 +∆














−

∆⋅+
∆⋅+

+
−+∆×+≈+

λ
λ

 (2-24) 

ここでは，単純せん断流れを仮定しているので，式(2-24)を成分表示すると， 

( )tdW
Pe

te
tee

tee
teee x

n
x

n
y

n
x

n
y

n
x

n
y

n
x

n
x

1

2

1
2

1

1

1

2

1
2

2
1 +∆



















−
∆+

∆+

+
−+∆+=+

λ
λ

 (2-25) 
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( )tdW
Pe

te
tee

tee
teee y

n
y

n
x

n
y

n
x

n
y

n
x

n
y

n
y

1

2

1
2

1

1

1

2

1
2

2
1 +∆



















−
∆+

∆+

+
−+∆−=+

λ
λ

 (2-26) 

( )tdW
Pe

ee z
n
z

n
z

11 +=+  (2-27) 

となり，Pe をパラメーターとして計算すれば，せん断速度を変えた場合の計算を行っ

ていることに相当する．ex，ey，ezはそれぞれ e の直交座標における x，y，z成分を表し

ている． 

偏平回転楕円体に対して，応力テンソル τ は粘性的寄与分 τv と弾性的寄与分 τ b を

用いて，τ = τ v  + τ b で表され， ηS(V/L)によって無次元化された応力は次のように計算

される [17, 27, 28]． 

[ ]{ }DeeDDeeDeeeeτ CBAv +⋅+⋅+= :2* φ  (2-28) 

eeτ 








+
−=

1
1

3
2

2
*

λ
λαb   (2-29) 








 −+= 1
9

104

3

5
2ππλ

A ， 






 −+−=
29

64

2

1

3

4

ππλ
B ，

πλ3

8=C   (2-30) 

式(2-28)は溶媒が楕円体まわりを流れているときの粒子が溶媒から受ける抵抗を表し，

粒子の配向と形状を考慮している．式(2-28)では，粒子の長さが一定になる拘束条件を

考慮している．式(2-29)はブラウン運動に起因する弾性的な応力を表しており，分子に

働くトルクに起因している．系が非平衡状態になれば，ブラウン運動によって平衡状態

に戻そうと粒子にトルクが働く．式(2-30)で定義される A, B, C は粒子に形状に依存する

係数である [27, 28]．ここで，φ は粒子の体積分率，α はν kBT/(ηSV/L)で表される粘性力

に対する弾性力の比を表している， Sη は溶媒の粘度，ν は粒子の数密度， Bk はボルツマ

ン定数，Tは絶対温度である． 
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本研究においては，粒子の秩序構造形成の程度を示す配向度の評価には，式(2-31)で

定義される配向秩序パラメーター Sを用いる． 

):(
2

3
SS=S   (2-31)   

配向秩序パラメーターは， S = 0でランダム配向状態，S = 1で完全配向状態を表わす．

本研究の計算手法では，ブラウン動力学シミュレーションで得られるような詳細な粒子

配置を捉えることはできないが，各粒子の配向方向がそろい，配向度が高くなっている

状態では，配向に関して秩序性が形成されていると考えられ，本研究ではこれを秩序構

造と呼ぶ．単純せん断流れにおいては，Pe をパラメーターとして与えて e の配向を計

算する．初期条件として，e の配向はランダム配向とし，また，レオロジー特性と配向

度，平均配向角は粒子数のアンサンブル平均として計算しており，粒子数は 5000と設

定している． 

 

2.2.2  平行平板間流れ 

本研究では，非定常非圧縮等温流れを考える．r*=r/L, u*=u/V, t*=(V/L)t, p*= p /(ηSV/L), 

τ*=τ /(ηSV/L)を用いて運動方程式と連続の式に無次元化を施すと，次のようになる． 

**2***
*

111
τuuu

u ⋅∇+∇+∇−=∇⋅+
∂
∂ ∗

ReRe
p

Ret
  (2-32) 

0* =⋅∇ u   (2-33) 

ここで u*は無次元速度ベクトル，t*は無次元時間，p*は無次元等方圧力，τ *  は粒子に起

因する無次元偏差応力テンソルであり， τ * = τ v*  + τ b* で表される．Vには平均流速を，

L には流路幅をとった．また，Re = ηSVL/ρはレイノルズ数である．粒子の回転の式に関

しては，式(2-22)を用いる．無次元量を表す＊は以降省略する． 

平行平板間流れの計算に用いた座標系および流路形状を図 2-1に示す．境界条件とし
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て，流路壁面で粘着条件を与え，流路入口に一様流 (u = const, v = 0) を与え，流路出口

では流れは十分に発達しているとした．粒子に関しては，平板間の中心の配向をランダ

ム，壁面で完全配向の境界条件を設定している．Reは 0.5と設定している．流れの対称

性を考慮し，計算は 1/2領域で行う．平行平板間流れの計算には有限要素法を用いた． 

次に，マクロ流動の基礎方程式と粒子の運動方程式を有限要素法に基づいて離散化す

る．本計算では，流速および圧力に対して三角形一次要素を適用した．流動の計算には

安定化有限要素法のひとつである SUPG/PSPG法 [29, 30] を用いた．SUPG/PSPG法を

運動方程式と連続の式に適用すると，それぞれ以下の弱形式が導かれる． 

∫∫∫∫ ΩΩΩΩ
Ω

∂
∂

+Ω
∂
∂

∂
∂

+Ω
∂
∂

−Ω














∂
∂

+
∂

∂
d

xRe
d

x

u

xRe
dp

xRe
d

x

u
u

t

u p
ij

j

i

j

i

i

i

i

i

j

i
j

i
i τωωωω 111

 

∑∫
=

Ω
Ω














∂
∂

−
∂
∂+

∂
∂+

∂
∂










∂
∂+

e

e

n

e j

p
ij

ij

i
j

i

k

i
kS d

xRex

p

Rex

u
u

t

u

x
u

1

11 τωτ  

    ∫Γ Γ= dn
Re j

p
ijiτω1

 (2-34) 

0
11

1

=Ω














∂
∂

−
∂
∂+

∂
∂

+
∂

∂









∂
∂+Ω

∂
∂

∑∫∫
=

ΩΩ

el

e

n

ele j

p
ij

ij

i
j

i

i
P

i

i d
xRex

p

Rex

u
u

t

u

x

q
d

x

u
q

τ
τ  (2-35) 

ここで，ωi ,  q は Galerkin項の重み関数， iu は移流速度である．添字 i,  j は xi（x1=x, x2=y）

方向を表す． ∫Ω Ωd は要素での積分， ∫Γ Γd は境界上での積分，∑∫
=

Ω
Ω

e

e

n

e

d
1

は各要素での積

分を全計算領域で足し合わせたものである．τS, τP は安定化パラメーターで，以下のよ

うに定義される． 

2

1

2

2

2
2

422
−

























+














+









∆
=

ee

e
i

S
Rehh

u

t
τ   (2-36) 

SP ττ =  (2-37) 
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ここで，∆t は微小時間増分量であり， e
iu は要素移流速度，he は代表要素長である．な

お， e
iu は要素移流速度のノルムを表し，以下のように定義される． 

( )∑
=

=
dn

i

e
i

e
i uu

1

2
  (2-38) 

ここで，ndは次元数を表す． 

次に，粒子の運動方程式 (2-22) の離散化について述べる．粒子の運動方程式は，通

常，各粒子に対してラグランジュ的に解くが，本計算では，BCF 法 [22, 23] を用いて

オイラー的に解く．BCF法では，粒子の配向 e を連続な場として考え，運動方程式をオ

イラー的に扱う．したがって，式(2-22)の代わりに，次式を解く． 

( )[ ] ( )td
Pe

dtd Weee:DeDeΩeue
1

1

1
2

2

+








−⋅
+
−+×+∇⋅−=

λ
λ

  (2-39) 

BCF法では，各粒子に対するアンサンブル平均は，多数の配向場のアンサンブル平均に

より計算される．粒子の配向を連続的な場として考えることにより，粒子数を増やすこ

となく，ブラウン運動を表す乱数によるノイズの影響を低減できる．また，ひとつの場

の計算に対して，すべての節点上で同じ乱数の値を使用することができるため，計算量

を低減することができる．本計算では，配向場に対して三角形一次要素を適用し，安定

化有限要素法の SUPG法 [29, 30] を用いて計算している．平行平板間流れの計算に使

用した要素数は 946，節点数は 1700，配向場の数は 500である． 
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Fig. 2-1 Channel geometry, coordinate system, and boundary conditions for flows between parallel plates. 

A schematic of orientation vector e of an oblate spheroid is indicated in an inset. 

 

2.3  結果と考察 

2.3.1 単純せん断流れ 

ディスク状粒子分散系の単純せん断流れの計算結果を示す．図 2-2～2-5にφ  = 0.005，

α = 0.02のときの分散系の配向度 S，配向角ϕ ，せん断粘度η， および第 1法線応力差 N1

をλ をパラメーターとしたものを示した．一般に，φ が 0.01より小さい粒子分散系は，

希薄分散系と考えられる [27]．  

図2-2に配向度Sの計算結果を示す．SはPeが大きくなるにつれて大きくなっていく．

Pe=が大きいほど，せん断の影響が相対的に大きくなり，粒子が流動配向しやすくなっ

て，結果的に粒子の秩序が生じることになる．アスペクト比が小さいと Pe=10000にお

いて配向度が若干低くなっているが，これはアスペクト比が小さい粒子の方が流体から
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受けるトルクが大きくなり，より流動配向しやすいことを示している．図 2-3示す配向

角ϕ  は渦度面内の e の配向角であり，流れ方向に対して反時計回りが正である．配向角

ϕ は，Peが大きくなるにつれ，小さくなる．これは，粒子の配向ベクトルが平均的に

みると，流れの方向に対して垂直になりやすくなることを示している．配向ベクトルが

流れに垂直な方向に完全に配向した場合，配向角は，−90°になるが，Peによって流動

配向角が変化するために−90°からずれることになる．図 2-4にせん断粘度ηを示す．系

の粘度は shear-thinning性を示し，ディスク状粒子分散系で見られる現象が再現できて

いる [8]．Shear-thinning現象は粒子が配向を変化させることによって起こる現象である．

λが小さくなると流体から受ける流体抵抗が大きくなるために粘度が上昇する．図 2-5

に第 1法線応力差 N1を示す．Peが増加するとともに N1は増加する．粒子が流動配向

することによって流れに平行な方向と垂直な方向の異方性が生じ，法線応力差が生じる． 
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Fig. 2-2 Orientational order parameter S of dilute dispersion system of disc particles as a 

function of the Peclet number Pe at φ = 0.005, α = 0.02 
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Fig. 2-3 Orientation angle ϕ  of dilute dispersion system of disc particles as a function of the  

Peclet number Pe at φ = 0.005, α = 0.02. 
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Fig. 2-4 Shear viscosity η  of dilute dispersion system of disc particles as a function of the 

Peclet number Pe at φ = 0.005, α = 0.02. 
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Fig. 2-5 The first normal stress difference N1  of dilute dispersion system of disc particles as a 

function of the Peclet number Pe at φ = 0.005, α = 0.02. 

 

図 2-6～2-7にλ= 0.02のときの分散系のせん断粘度 η および第 1法線応力差 N1を粒

子体積分率 φ をパラメーターとして示した．なお，φを変化させることによって，粒子

の数密度も変化し，α は数密度に依存するので，φとα を変化させる．配向度，配向角に

ついては，φ を変化させても変化はほとんどなく，図 2-2，2-3におけるλ= 0.02のとき

と同様の結果なのでここでは示していない． φ  = 0.005，α = 0.02において，せん断粘度

が shear-thinning性を示したので，それを基準にして φ と α の値を変化させた．せん断

粘度および第 1法線応力差は，φ が大きくなると全体的に値が大きくなる．Shear-thinning

の始まりと第 1法線応力差の値の立ち上がりは，Peが 1を超えたあたりから起こって

いる．配向度や配向角においても Pe=1 付近から値が大きく変化し始めるので，Peが 1 

を超えたあたりから配向による異方性が現れると考えられる． 
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Fig. 2-6 Shear viscosity η  of dilute dispersion system of disc particles as a function of the 

Peclet number Pe at λ = 0.02. 
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Fig. 2-7 The first normal stress difference N1  of dilute dispersion system of disc particles as a 

function of the Peclet number Pe at λ = 0.02. 

 

2.3.2 平行平板間流れ 

ディスク状粒子分散系の平行平板間流れの計算結果を示す．ここからの計算結果は，

無次元時間 3 の間の平均値として速度分布，配向度，配向角を評価している．図 2-8～
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2-10に粒子のアスペクト比 λ をパラメーターとした，φ  = 0.005，α = 0.02のときの x=13

における，流速分布，分散系の配向度 S，配向角ϕ を示した．図 2-8において，λ  が小

さくなると粘度の shear-thinning性が強くなり，流路中央付近でみかけのせん断粘度が

大きくなり，壁面付近ではみかけのせん断粘度小さくなるために，ニュートン流体と異

なる平板間の中央付近で平らな形状に近い分布になる． 

図 2-9の配向度，図 2-10の配向角に関しては，中心付近では配向度が小さく，配向角は 0°

に近いのでランダム配向になっており，壁面付近では，流れ場の速度勾配が大きくなるの

で，配向度が大きくなり，配向も流れに垂直な方向に近付いていく．配向度は x＝0.15あた

りから違いがみられるが，アスペクト比が小さいほど，中心付近で平らな速度分布になる

ために，局所的なせん断速度が小さくなることでλ  = 0.02の配向度よりもλ  = 0.001の配

向度の方が小さくなり，秩序構造が弱くなる． 
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Fig. 2-8 Distributions of velocity u in flows between parallel plates for dilute dispersion system 

of disc particles at x=13 for φ = 0.005 and α = 0.02. 
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Fig. 2-9 Distributions of orientational order parameter S in flows between parallel plates for 

dilute dispersion system of disc particles at x=13 for φ = 0.005 and α = 0.02. 
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Fig. 2-10 orientation angle ϕ in flows in flows between parallel plates for dilute dispersion 

system of disc particles at x=13 for φ = 0.005 and α = 0.02. 

 

次に Peをパラメーターとしたときの結果について述べる．図 2-11, 2-12はλ= 0.02, φ  = 

0.005，α = 0.02のときの x=13における配向度と配向角の分布のグラフである．壁面に

近づくにつれて速度勾配が上昇するために配向度は増大していき，配向ベクトルは流れ

に垂直な方向に近付いていく．Pe＝100の場合は Pe＝10の場合に比べてブラウン運動の
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影響が小さくなるために配向度が高くなり，ディスク面が流れ方向に垂直になるように

より強く配向する．  
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Fig. 2-11 Orientational order parameter S in flows in flows between parallel plates for dilute 

dispersion system of disc particles at x=13 for λ= 0.02, φ = 0.005 and α = 0.02. 
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Fig. 2-12 orientation angle ϕ in flows in flows between parallel plates for dilute dispersion 

system of disc particles at x=13 for λ= 0.02, φ = 0.005 and α = 0.02. 
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次に各粒子の配向について考える．本計算手法では，個々の粒子の運動を計算してい

るので，各粒子の配向に関する情報を得ることができる．図 2-13に Pe = 10のときの，

x=13における y =0.1, 0.2, 0.5, 0.9における粒子の配向ベクトル e の分布を示す．これら

の図は，e の始点を球の中心に置いて，e の向きを単位球面上にプロットしたものであ

る． e と−e には物理的な違いがないため，紙面手前側の半球面上の交点のみを示して

いる． y = 0.1では速度勾配が小さいので，特定の方向に配向が集中せずに，交点が広

く分布している様子がみられ，粒子の配向はランダム状態に近い状態になっている．一

方，y = 0.2, 0.5, 0.9のように壁面に近づくにつれて速度勾配が大きくなり，配向は配向

角付近に集まっていくことになる．z軸方向には速度勾配がないので，ブラウン運動に

よって z軸方向の配向のばらつきが大きくなる．図 2-14は Pe=100における粒子の配向

分布である．Pe=10 の場合に比べると，Pe が大きくなったためにせん断の影響が強く

なり，ブラウン運動の影響が相対的に小さくなることで配向のばらつきは小さく，また

配向は配向角付近により集まることになる．  
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(a) 

 

(b) 

 

(c) 

 

(d) 

 

Fig. 2-13 Orientation distribution of particles at x=13 and (a) y = 0.1, (b) y = 0.2, (c) y = 0.5, and (d) y = 

0.9 in flows between parallel plates for Pe=10, λ= 0.02, φ = 0.005 and α = 0.02. 
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(a) 

 

(b) 

 

(c) 

 

(d) 

 

Fig. 2-14 Orientation distribution of particles at x=13 and (a) y = 0.1, (b) y = 0.2, (c) y = 0.5, and (c) y = 

0.9 in flows between parallel plates for Pe=100, λ= 0.02, φ = 0.005 and α = 0.02. 
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2.4  結言 

 本研究では，ディスク状粒子を偏平回転楕円体でモデル化し，希薄分散系の単純な流

れと平行平板間流れを対象に解析を行った．単純せん断流れにおいては，Pe が大きく

なると配向度が大きく，粒子の回転軸が流れと垂直な方向に向きやすくなるということ

を確認することができた．また，それによって，粘度の shear-thinning性や第 1 法線応

力差の発生を再現することができた．したがって，偏平回転楕円体によってディスク状

粒子をモデル化することにより，ディスク状粒子の基本的なレオロジー特性を表現する

ことが可能であると言える． 

平行平板間流れについては，BCF法を用いることによって，分散系の流速分布と粒子

の配向分布を計算した．粒子のアスペクト比を小さくすることで，粘度の shear-thinning

性が強く現れるために，中央付近で平らな形状の流速分布をとる．ペクレ数を大きくす

ると速度勾配の影響が大きくなるために秩序構造ができやすくなり，粒子は流動配向し

やすくなる．壁面付近では，せん断速度が大きくなるため，さらにその傾向が強くなる．

ディスク状粒子分散系の実験 [7] では，粒子の体積分率が低い場合においてニュート

ン流体的な振る舞いをすることが示されており，本研究でも同様の結果が得られた．濃

厚分散系に関しては非ニュートン性が現れる [6-9]．第 3 章において本手法をベースに

濃厚分散系を扱う手法を提案する．また，第 4 章では，本手法を希薄分散系の複雑な流

れ問題に対して適用している． 
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第 3 章 ディスク状粒子濃厚分散系のせん断流れの 

数値シミュレーション 

 

 

3.1  緒言 

種々の粒子の添加による機能性材料の開発が行われており，その中でもディスク状粒

子は複合材料のフィラーや化粧品，塗料への添加剤として使われている [3-5]．それら

の材料の成形過程においては粒子分散系の流動が現れる．そして，粒子分散系の流動挙

動や流れ中の粒子の挙動は，成形プロセスの効率や製品の機能性に影響を及ぼす．した

がって，成形条件の最適化や機能性の向上のために，粒子分散系のマクロ流動挙動と粒

子の挙動の解析が重要となり，これまでにさまざまな研究が行われている [6-15]．例え

ば，Brownと Rennie [10] は単分散のディスク状コロイド粒子分散系のせん断流れ下の

構造について，中性子回折測定と中性子小角散乱測定を行い，比較的高せん断速度では，

ディスク面が速度勾配方向に垂直な面内にあるように配向している層状構造をとるこ

とを見出した．また，Yasudaら [11] はスリット流路におけるディスク状粒子の配向に

ついて実験と数値解析を行い，スリット流の側面からの観察において見られた透明・不

透明領域の境界の筋状パターンが，粒子の回転運動と関連することを示した．Mengと 

Higdon [14, 15] はディスク状粒子を球の集合体としてモデル化し，濃厚分散系における

せん断流下での粘度と配向相関関数，過渡的な凝集構造について数値解析を行い，体積

分率が高くなると，粒子は層状の配向構造をとり，粒子の積み重なりが生じることを見

出した．また，ブラウン動力学法を用いたミクロシミュレーションでは，Yamamotoら 
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[20, 21] はディスク状粒子を偏平回転楕円体で近似し，粒子間相互作用をポテンシャル

関数で表現して，せん断流れの数値シミュレーションを行った．そして，せん断流れ中

の粒子挙動や流動誘起構造の解析を行っている．しかし，実験に関しては可視化の問題

から測定が難しく濃厚系の実験は困難であり，ミクロシミュレーションに基づく数値解

析に関しては，計算コストの問題から単純せん断流れのような簡単な流れ場を扱ったも

のが多い． 

従来の粒子分散系の流動の数値解析では，速度場や応力場のようなマクロ情報に基づ

いて解析を行う方法が一般的であったが，近年，ミクロ情報として粒子の運動情報も重

要になり，流動中の粒子の挙動に対するミクロシミュレーションによる解析 [14, 15, 20, 

21] も行なわれている．しかし，計算負荷が高く，現在のところ複雑な流れ場への適用

は困難である．本研究では，ミクロシミュレーションとマクロ流動計算とのカップリン

グを行うために，Brownian Configuration Field (BCF) 法 [22, 23] と呼ばれる個々の粒子

に対する計算結果の統計処理の際のノイズを低減する手法を用いて，粒子の配向ベクト

ルの回転運動に関する確率微分方程式を解くことにより，安定して計算を行うために必

要な粒子数を低減することで，計算負荷を抑えることを試みた．流れ中の粒子分散系の

挙動を調べた．本手法は比較的少ない計算コストで流体内部構造のシミュレーションが

可能であるためマクロ流動計算とのカップリングの実現が可能な手法である． 

また，工業的に用いられる系の多くが濃厚系であるため，本章ではディスク状粒子の

濃厚分散系を研究対象とする．ここでは，ディスク状粒子を偏平回転楕円体で表現し，

粒子をニュートン流体の溶媒に濃厚に分散させた系の単純せん断流れおよび平行平板

間流れについて数値計算を行なった．単純せん断流れの計算から，系のレオロジー特性

と配向挙動を解析した．希薄分散系では，粒子間の相互作用を考慮する必要はないが，

濃厚分散系ではその必要がある．個々の粒子間相互作用を考慮し，粒子の運動を計算す
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ることが可能であるが計算コストが非常に高くなる．そこで，本研究では，希薄系分散

系に対する粒子の回転運動の式に粒子間相互作用に対して平均場ポテンシャルを取り

入れて，低計算コストでディスク状粒子濃厚分散系の流れを計算する手法を提案する．

流れとしては単純せん断流れと平行平板間流れについて，粒子の挙動を調べた． 

 

3.2 基礎方程式と離散化 

3.2.1 単純せん断流れ 

ディスク状粒子濃厚分散系における粒子の運動を記述する確率微分方程式について説

明する．ディスク状粒子は偏平回転楕円体でモデル化され，粒子はニュートン流体の溶

媒に分散される．さらに，分散系は濃厚系であるが，平衡状態では等方相となる濃度を

想定している．粒子に関する回転運動の運動方程式を，希薄系と同様にトルクのつり合

いから導く．濃厚系であるので，粒子の挙動には粒子間相互作用を考慮する必要がある．

各粒子間に働く力を計算すると，計算コストが非常に大きくなるため，平均場ポテンシ

ャルによって，低計算コストの計算を行う．本研究では液晶モデルでよく使われる平均

場ポテンシャルを用いる．このポテンシャルは，系の自由エネルギーを配向分布関数に

関して最小にするように働き，排除体積効果から，各粒子の配向ベクトルを平均配向方

向にそろえようとする効果がある．ディスコチック液晶の研究では，このポテンシャル

が使われており [18, 19]，せん断流れにおける粒子の配向挙動やレオロジー特性を表現

できているため，濃厚系における粒子の配向変化を計算することができると考えられる． 

平均場ポテンシャルに起因するトルク Tpは次のようになる [17]． 

e
eT

∂
∂

×−= scfp U
 (3-1) 
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( )S:eeTUkConstU Bscf 2

3−=  (3-2) 

δeeS
3

1−=  (3-3) 

Uscfはマイヤー・ザウペの平均場ポテンシャル [17]，U はポテンシャル強度を示すパラ

メーターである．S は配向テンソル，δ は単位テンソル， <・> は配向分布関数につい

ての平均を示す． 

 トルクのつり合いは次式のようになる． 

0TTT =++ pbv  (3-4) 

Tvは粒子が流体から受けるトルク，Tbはブラウン運動に起因するトルクで，それぞれ式

(2-1)，(2-2)で示したものである． 

また，粒子の配向ベクトル e の回転運動については，  

  eω
e ×=

dt

d
 (3-5) 

となるので，式(3-4)から粒子の角速度 ωを求め，式(3-5)に代入すると， 

( )[ ]

( ) ( )dtUDtdD

dtd

rr S:eeW

eee:DeDeΩeue

2
3

1
1

2

2

++









−⋅
+
−+×+∇⋅−=

λ
λ

 (3-6) 

となる [24]．ここで，u は流体の速度ベクトル，Ω は流体の回転角速度ベクトル，D は

変形速度テンソル， λ は粒子のアスペクト比（単軸長さ／長軸長さ），dW(t) = dt W(t)，

W(t)は確率変数の項のウィーナープロセスである． 

  ここで，拡散係数について考える．希薄系とは異なり，濃厚系の場合は他の粒子の

存在によって，粒子は拡散しにくくなる．Doi [17] は拡散係数 rD を粒子の配向の関数

としての拡散係数を rD とし， rD を次のように定義した． 
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( )
2

:
2
3

1
−






 −= SSrr DD  (3-7) 

濃厚系における，配向の秩序が高くなっていくほど，拡散係数が大きくなることを示し

ている．この拡散係数を用いて，ディスク状粒子を回転楕円体モデルで近似した，ディ

スコチック液晶において，単純せん断流れにおける配向特性やレオロジー特性が解析さ

れている [18, 19]．式(3-5)，(3-6)より粒子の回転の方程式は次のようになる． 

( )[ ]

( ) ( )dtUDtdD

dtd
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 (3-8) 

式(3-8)に対して，式(2-16)と同様の無次元化を用いると，式(3-9)になる．  

( )[ ]

( ) ( )dt
Pe

U
td

Pe

dtd

S:eeW

eee:DeDeΩe
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1 **
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++
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−⋅
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 (3-9) 

Ω∗ は流体の無次元回転角速度ベクトル，D∗は無次元変形速度テンソル，Peはペクレ数

で，Pe = (V/L)/Drで定義される．  

濃厚系の場合でも希薄系と同じように，時間に関しては前進差分を用いている．さら

に，粒子を剛体と仮定した式(2-17)の近似も同様に用いる． 

応力に関しては，希薄系の場合に考慮した粘性的寄与と弾性的寄与に加えて，ポテン

シャルの寄与も考える必要がある．偏平回転楕円体に対して，応力テンソル τ は粘性

的寄与分 τ vと弾性的寄与分 τ b，さらにポテンシャルの寄与分τ pを加えて， τ  = τ v  + τ b 

+ τ pで表される．τ v  と τ bについては希薄系と同様に式(2-22)～(2-24)により求められ，

τ v， τ b は粒子の体積分率 φ の関数となる．τ pに関して，ηS(V/L)によって無次元化され

た応力は次のように計算される [17, 27]． 
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式(3-10)はポテンシャルから受けるトルクに起因する応力である．α はν kBT/(ηSV/L)で表

される粘性力に対する弾性力の比である．λ は粒子のアスペクト比である．また，配向

パラメーター Sは式(2-31)を用いる． 

希薄系と同様に，単純せん断流れについて，全粒子のアンサンブル平均からレオロジ

ー特性と配向度，配向角を計算した．初期条件として e の配向はランダム配向とし，系

が定常状態になるまで計算を行った．また，粒子数は 5000と設定している． 

 

3.2.2 平行平板間流れ 

非定常非圧縮等温流れを考え，運動方程式 (3-11)と連続の式 (3-12)を用いる．  

**2***
*

111
τuuu

u ⋅∇+∇+∇−=∇⋅+
∂
∂ ∗

ReRe
p

Ret
  (3-11) 

0* =⋅∇ u   (3-12) 

ここで u*は無次元速度ベクトル，t*は無次元時間，p*は無次元等方圧力，τ *  は粒子に起

因する無次元偏差応力テンソルであり， τ * = τ v*  + τ b*  + τ p* で表される． V には平均

流速を，L には流路幅をとった．また，Re = ηSVL/ρはレイノルズ数である．粒子の回転

の式に関しては，式(3-9)を用いる．以降，無次元量を表す＊は以降省略する． 

離散化については，第 2 章の希薄系の場合と同様に流れの基礎方程式を有限要素法に

基づいて離散化する．流れの計算については安定化有限要素法のひとつである

SUPG/PSPG法 [29, 30] を運動方程式と連続の式に適用した．本計算では，直接法で流

れの基礎方程式を解き，流速および圧力に対しては三角形一次要素を適用している．平

行平板間流れの計算に用いた座標系および流路形状は図 2-1と同じであり，境界条件も

同じである．また，Reの値は 0.5と設定している． 
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粒子の運動方程式 (3-8) の離散化については希薄系とほぼ同じであるが，濃厚系を対

象としているので濃厚系における粒子間相互作用を表すポテンシャル項が現れる．そし

て，BCF法を用いて，式(3-9)の代わりに次式を解く． 
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配向場に対して三角形一次要素を適用し，安定化有限要素法の SUPG法 [29, 30] を用

いて計算している．平行平板間流れの計算に使用した要素数は 946，節点数は 1700，配

向場の数は 500である． 

 

3.3  結果と考察 

3.3.1 単純せん断流れ 

ディスク状粒子分散系の単純せん断流れの計算結果を示す．図 3-1～3-4に U = 1, φ = 

0.1, α = 0.4のときの分散系の配向度 S，配向角 ϕ ，せん断粘度 η， および第 1法線応

力差 N1の Pe依存性を，λ をパラメーターとして示した．U = 1では，系は平衡状態で

等方相の状態を表すことになる [17]．φ，αの値は希薄系で粘度の shear-thinning性が見

られたφ = 0.005, α = 0.02を基準に定めている． 

図 3-1に配向度 Sを，図 3-2には配向角 ϕ  を示す．希薄系と比べて定性的に同じであ

るが，希薄系（図 2-2）と比較すると，高い配向度になっている．これは，各粒子が平

均配向方向に配向しようとする効果を平均場ポテンシャルにより取り入れた結果であ

り，ディスク状粒子濃厚分散系の特徴 [27] に対応している． 
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図 3-3はせん断粘度と Peの関係を示している．粘度は希薄系に比べて大きくなり，

希薄系と同じような shear-thinning性をみせている．図 3-4に示した第 1法線応力差 N1

については， Peが大きくなるにつれて値が上昇する．Peが 1を超えたあたりから，急

激に値が増大しているが，これは Pe=1付近から配向度が急激に上昇し，異方性が出現

するために第 1法線応力差も大きくなっているものと考えられる．N1の値は，希薄系に

比べて大きな値になっており，粒子配向による異方性の効果が強く現れていることが分

かる．これらの結果は，ディスク状粒子分散系に関する実験結果 [6, 7, 9] と定性的に

一致している．希薄系の計算結果と比較すると，粒子間相互作用の影響が現れた結果と

なっており，平均場ポテンシャルによって粒子間相互作用を表現することにより，ディ

スク状粒子の濃厚分散系のせん断特性を表せることが確認できた． 
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Fig. 3-1 Orientational order parameter S of concentrate dispersion system of disc particles as a 

function of the Peclet number Pe at U = 1, φ = 0.1, α = 0.4. 
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Fig. 3-2 orientation angle ϕ  of concentrate dispersion system of disc particles as a function of 

the Peclet number Pe at U = 1, φ = 0.1, α = 0.4. 
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Fig. 3-3 Shear viscosity η  of concentrate dispersion system of disc particles as a function of the 

Peclet number Pe at U = 1, φ = 0.1, α = 0.4. 
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Fig. 3-4 First normal stress difference N1  of concentrate dispersion system of disc particles as a 

function of the Peclet number Pe at U = 1, φ = 0.1, α = 0.4. 

 

図 3-5～3-8にλ= 0.02のときの分散系における配向度 S，配向角 ϕ ，せん断粘度 η， 

および第 1法線応力差 N1の Pe依存性を体積分率 φ をパラメーターとして示した．た

だし，φ の条件としては，φ = 0.1, 0.15, 0.2を用いるが，このとき，U とα について U = 1, 

α = 0.4 (φ = 0.1) ; U = 1.5, α = 0.6 (φ = 0.15) ; U = 2, α = 0.8 (φ = 0.2) と設定している．これ

は U が数密度に依存し，粒子の体積分率が上昇すると，数密度も上がるということを

考慮している．図 3-5に配向度 Sを図 3-6に配向角 ϕ  を示す．φ = 0.2の場合は Peが低

い場合でも Sの値が大きくなり，ϕ  も小さくなっている．これは，相互作用が大きくな

ると，分散系に秩序構造ができ，低 Peでも粒子は流動配向しやすくなるためである．

図3-7のせん断粘度，および図3-8の第1法線応力差に関して， φ = 0.2においてはPe=0.3，

φ = 0.1においては Pe=1付近から，shear-thinningの始まりと第 1法線応力差の値の立ち

上がりが生じている．φ が大きくなるほど，粒子間相互作用が強くなるため，系に秩序

構造が形成され，より低い Peにおいて粒子の異方性が現れる． 
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Fig. 3-5 Orientational order parameter S of concentrate dispersion system of disc particles as a 

function of the Peclet number Pe at λ = 0.02. 
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Fig. 3-6 Orientation angle ϕ  of concentrate dispersion system of disc particles as a function of 

the Peclet number Pe at λ = 0.02. 
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Fig. 3-7 Shear viscosity η  of concentrate dispersion system of disc particles as a function of the 

Peclet number Pe at λ = 0.02. 
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Fig. 3-8 The first normal stress difference N1 of concentrate dispersion system of disc particles 

as a function of the Peclet number Pe at λ = 0.02. 

 

3.3.2 平行平板間流れ 

 次に平行平板間流れの計算結果を示す．なお，無次元量を表す＊は省略している．こ

こからの計算結果は，無次元時間 3 の間の平均値として速度分布，配向度，配向角を評
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価している．図 3-9～3-11に x=13での Pe=100, U=1, φ = 0.1, α = 0.4における粒子アスペ

クト比 λをパラメーターとした y方向の速度分布 u，配向度 S，配向角 ϕ を示す．y=0

が平行平板間の中心であり，y =1が壁面を表している．この位置では中心速度の x 方向

分布が流れは x 方向に変化していないので，流れは十分に発達している．速度分布は局

所的に粘度が異なるので，shear-thinning流体で確認されるような中心付近で流速分布が

平らになるような速度分布になる．希薄系の場合，λ=0.01, 0.02ではニュートン流体とほ

とんど同じ流速分布であったが，濃厚系では粒子の体積分率増大にともなって粘度の

shear-thinning性がより顕著に現れるために流速に変化が見られるようになる．図 3-10

の配向度は速度勾配が大きくなることによって y =0.15付近で急激に値が上昇し，その後

ゆるやかに増大するといった傾向になるが，流速分布が希薄系と異なることによって，

局所的にはせん断速度が小さい領域が存在するために，希薄系よりも配向度が全体的に

小さくなる． 図 3-11に示す配向角分布から，中心付近では配向度が低くランダム配向に近

いために配向角は 0°に近い値を取り，壁面付近ではせん断速度が大きくなるために粒子の

回転軸は流れと垂直な方向を向きやすくなることが分かる．また，中間領域ではせん断速

度の変化が小さいために配向角の変化が小さい領域が広く存在している． 
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Fig. 3-9 Distributions of velocity u in flows between parallel plates for concentrate dispersion 

system of disc particles at x=13 for Pe=100, U=1, φ = 0.1, and α = 0.4. 
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Fig. 3-10 Orientational order parameter S between parallel plates for concentrate dispersion 

system of disc particles at x=13 for Pe=100, U=1, φ = 0.1, and α = 0.4. 

0 0.5 1
−10

0

10

20

30

40

50

60

70

80

90

100

y

ϕ 
(d

e
g

)

λ = 0.005
λ = 0.01
λ = 0.02

 

Fig. 3-11 orientation angle ϕ in flows in flows between parallel plates for concentrate dispersion 

system of disc particles at x=13 for Pe=100, U=1, φ = 0.1, and α = 0.4. 

 

図 3-12，3-13に x=13でのλ= 0.02, U=1, φ = 0.1, α = 0.4における Peをパラメーターと

した配向度 S，配向角ϕ を示す．配向度に関しては，y=0.15付近までは急激に上昇し，

そこからはゆるやかに上昇するという傾向は，定性的には希薄系と同じであるが，速度

勾配が希薄系に比べて小さいために，希薄系では x=0.15においてS=0.4程度なのに対し，

濃厚系では y =0.15において S=0.35程度と希薄系よりも全体的に減少することになる．
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配向角についても，同様の傾向を示し，希薄系においては y =0.15においてϕ =50°程度

なのに対し，濃厚系では y =0.15においてϕ =40°程度になっている．平衡状態で等方相

となる系を考えているので，速度勾配の小さい y=0～0.15付近において粒子間相互作用

で液晶相に転移することもなく，配向度が低くなり，粒子の回転軸も流れに垂直な方向

には向きにくくなる．また，壁面に向かうにつれて速度勾配が大きくなるので，希薄系

と同様に，配向度は上昇し，粒子の回転軸も流れに垂直に向きやすくなる．本計算結果

から，濃厚分散系であっても，速度勾配が小さい領域の広い速度分布をとることによっ

て，希薄系の場合よりも配向度の低い状態となることが分かる． 
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Fig. 3-12 Orientational order parameter S in flows in flows between parallel plates for 

concentrate dispersion system of disc particles at x=13 for U=1, λ= 0.02, φ = 0.1, and α = 0.4. 
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Fig. 3-13 Orientation angle ϕ in flows in flows between parallel plates for concentrate 

dispersion system of disc particles at x=13 for U=1, λ= 0.02, φ = 0.1, and α = 0.4. 

 

 次に Pe=100における平行平板間流れの過渡応答について述べる．図 3-14，3-15は希

薄系（λ=0.02, φ = 0.005, α = 0.02）における平行平板間流れの各時刻の配向度と配向角，

図 3-16，3-17は濃厚系 （λ= 0.02, φ = 0.1, α = 0.4）における各時刻の配向度と配向角で

ある．定常状態の分布は流れ場が一定となった後の無次元時間 3 の平均を示している．

濃厚系では，粒子間相互作用の存在によってひとつの粒子の回転とそのまわりの粒子の

回転が同期しやすくなる [20]．そのために，周囲粒子による拘束がない希薄系と比べ

て定常状態への収束が早くなっている． 
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Fig. 3-14 Transient response of orientational order parameter S in flows between parallel plates 

for dilute dispersion system of disc particles at x=13 for λ= 0.02, φ = 0.005 and α = 0.02. 
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Fig. 3-15 Transient response of orientation angle ϕ in flows between parallel plates for dilute 

dispersion system of disc particles at x=13 for λ= 0.02, φ = 0.1, and α = 0.4. 
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Fig. 3-16 Transient response of orientational order parameter S in flows in flows between 

parallel plates for concentrate dispersion system of disc particles at x=13 for U=1, λ= 0.02, φ = 

0.1, and α = 0.4. 
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Fig. 3-17 Transient response of orientation angle ϕ in flows in flows between parallel plates for 

concentrate dispersion system of disc particles at x=13 for U=1, λ= 0.02, φ = 0.1, and α = 0.4. 

 

最後に各粒子の配向について考える．図 3-18に Pe = 100のときの，x=13における y 

=0.1, 0.2, 0.5, 0.9における粒子の配向ベクトル e の分布を示す．定性的に希薄系の配向

分布と同じであるが，y = 0.1, 0.2においては速度勾配が希薄系に比べて小さくなるため
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に分散が大きくなっている． y = 0.5, 0.9に関しては，せん断速度が大きいので希薄系

と同様の秩序構造を作っていることが分かる． 

 

 

(a) 

 

(b) 

 

(c) 

 

(d) 

 

Fig. 3-18 Orientation distribution of particles at x=13 and (a) y = 0.1, (b) y = 0.2, (c) y = 0.5, and 

(d) y = 0.9 in flows between parallel plates for Pe=100, λ= 0.02, φ = 0.1 and α = 0.4. 
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3.4 結言 

本研究ではディスク状粒子濃厚分散系に対して，マイヤー・ザウペの平均場ポテンシ

ャルを通じて相互作用する偏平回転楕円体粒子を用いたモデル化を適用し，せん断流れ

についてレオロジー特性と粒子の配向情報を，平行平板間流れにおいては流速分布と粒

子の配向挙動を計算した．単純せん断流れでは，粒子間相互作用により系に秩序構造が

できるために，配向度は希薄系よりも高くなることになる．レオロジー特性に関して，

希薄系に比べてより shear-thinning性の強い粘度特性がみられ，第一法線応力差も大き

くなることが確認された．ディスコチック液晶 [6] やディスク状濃厚粒子分散系 [7, 9] 

では，せん断速度の上昇によって流体の非ニュートン特性が発現することが報告されて

おり，本研究のシミュレーションの結果はこれらと定性的に一致している．平行平板間

流れでは，流路中央付近では平らな速度分布形状になり，速度勾配が小さい領域が広く

なるために，希薄系に比べて配向度が小さくなることが分かった．希薄系との過渡応答

の比較については，濃厚系では粒子の回転がまわりの粒子の回転と同期しやすくなるた

めに，配向度や配向角が早く定常状態に近づく様子がみられた． 

このように平均場ポテンシャルを用いて粒子間相互作用の影響を表現することを確

認できた．また，本研究における平均場ポテンシャルを用いた粒子間相互作用の表現で

は，通常のブラウン動力学シミュレーションで得られるような，系内の各粒子の配置の

ような詳細な内部構造を得ることはできないが，濃厚粒子分散系を原料とする製品の成

形過程や製品の機能性の予測に重要な役割を示す粒子配向に関する秩序構造の評価は

可能である．したがって，平均場ポテンシャルの粒子濃厚分散系のミクロ−マクロシミ

ュレーションへの適用は有効である．さらに，BCF法を用いることで，計算負荷をあま

り増やさずに，粒子配向挙動を考慮したマクロ流動計算を行うことができることが分か

った．したがって，本手法を濃厚分散系の複雑な流れ場に適用することも可能であると
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考えられる．  
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第 4 章  ディスク状粒子分散系の押出機内流れの 

数値シミュレーション 

 

 

4.1  緒言 

流動によって誘起される複雑流体の構造の変化（流動誘起構造）は，複雑流体の特徴

的な流れやレオロジー特性の原因となる．したがって，流動誘起構造の解析は，複雑流

体の流動解析において重要な問題である．数値シミュレーションは，流動誘起構造を調

べるために有用な手法である．Configuration tensorに基づく構成方程式を用いた流動解

析は，分子や粒子の平均的な配向方向や配向度のような，構造のマクロ情報を与える．

さらに，確率的シミュレーションとマクロ流動計算のカップリングにより，ミクロスケ

ール構造の動力学を解析することもできる．有名なミクロ-マクロアプローチのひとつ

に，Öttingerら [23, 26] の提案した CONNFFESSITがある．一般に，確率的シミュレー

ションは，高い計算コストを必要とする費用のかかる手法である．そのため，ミクロ・

マクロアプローチを，工学的応用で現れるような複雑な流れに適用することは容易では

ない．しかし，分散低減法や Brownian Configuration Field法のような，計算コストを抑

えた数値計算スキームも提案されている [31]． 

本研究では，高分子成形加工における流れをモデル化した比較的簡単な流れ場に対し

て，流動誘起構造の計算に確率的シミュレーションを適用し，複雑流体に対するミクロ

－マクロシミュレーションの有用性を検討した．本計算では，高分子融液とディスク状

粒子希薄分散系の流れを扱う．そして，高分子成形加工においてよく用いられる単軸ス
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クリュー押出機内の流れ [32, 33] を考える．押出し成形では，高分子材料はダイを通

過し最終製品に成形される．さらに，スクリュー押出機は，射出成形やブロー成形とい

った他の高分子成形加工の前工程においても使用される．また，単軸スクリュー押出機

は，シリアル，発泡菓子，パスタなどの食品の調理加工においても利用されている [34, 

35]． 

一般的な単軸スクリュー押出機は，供給部，圧縮部，計量部 [32, 33] からなり，計

量部では必要な供給圧力を生み出し，上流部で準備された高分子融液を混合する．これ

までに，押出し流れに対する多くの数値計算による研究が行われてきた [32, 33, 36-38]．

近年では，ポリマーブレンドの押出し流れの数値解析 [39] や格子ボルツマン法による

スクリュー押出機内流れの数値解析 [40] が行われている．  

そこで本研究では，押出し流れに対する単純なモデル [32, 33, 39]を用いて，単軸ス

クリュー押出機の計量部における複雑流体の流動解析に確率的シミュレーションを適

用した．比較的単純な流れ場における計算となるため，ミクロシミュレーションとのカ

ップリングが可能な範囲の問題である． 高分子融液の解析については，これまでに構

成方程式を用いた計算が行われており，本研究のミクロシミュレーションの結果との比

較を行うことができる．このモデルでは，スクリュー押出機を浅溝流路として扱ってい

る．高分子成形加工におけるスクリュー押出機内流れは非等温であるが，ここでは確率

的シミュレーションの有用性を調べることを目的としているため，等温流れを考えるこ

とにする．さらに，工業的に有用な濃厚分散系には shear-thickening性 [41] など豊富な

流れ現象が見られる [27, 42, 43] が同様の理由により，粒子分散系としては，希薄分散

系のみを扱う．また，本研究では，高分子融液の流れに加えて，ディスク状粒子をニュ

ートン流体に分散した系の流れも考えた．種々のフィラーが，複合材料の機械的・熱的

特性の改質のために利用されており，スクリュー押出機内の粒子配向は，後段の射出成
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型やブロー成形などのプロセスに影響するため，押出機内の粒子配向挙動は重要な問題

である．工業的に有用な濃厚分散系には shear-thickening 性 [41] など豊富な流れ現象

が見られる [27, 42, 43] が上述の理由と同様の理由により，希薄分散系のみを扱う．さ

らに，従来の連続体力学的手法では得られない配向角分布が得られれば，より詳細な流

動条件の設定によるプロセス設計が可能となる．本研究では，実用的な計算負荷の範囲

内で，ミクロ－マクロシミュレーションにより配向分布を予測することができる計算手

法を提案する． 

 

4.2 押出し流れ 

図 4-1 に，一般的な単軸スクリュー押出機の計量部の概略図を示す．計量部は，単軸

スクリューと内径が一定の円筒型バレルからなり，スクリューが一定角速度で回転し，

押出機流路に沿って流体が輸送される．図には，押出スクリューの幾何形状が定義され

ている．ここで，D はバレル内側の直径，H はスクリュー流路の高さ，Wと eはそれぞ

れ，流路とフライトの幅である．δ はフライトとバレル間の半径方向の隙間で，θ はら

せん角である． 

図 4-2 に，スクリュー上部で動くバレルを有する押出機流路の概略図と座標系を示す．

体積力と慣性力が無視できるとき，バレルは固定されたスクリューに対して回転する．

したがって，図のように，スクリュー表面に固定され，下流方向に向く x1軸，スクリュ

ーに垂直な x2軸，フライトに垂直な x3軸をもつデカルト座標系をとるのが適当である．

スクリューに対するバレル表面速度 V の流れ方向および横方向成分はそれぞれ，V2 = 

(ωD/2)cosθ,と V3 = (ωD/2)sinθ となる．ここで，ω はスクリューの角速度である．また，

一般的な計量部流路では，幅に対する高さの比は小さく，H / W << 1 である． 
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Fig. 4-1 Schematic diagram of a part of screw and barrel of a typical single-screw extruder. 

 

 

Fig. 4-2 Schematic diagram of an extruder channel with a barrel moving on top of the screw and 

the coordinate system. In the metering section, H/W<<1. 

 

4.3 支配方程式 

一般的な単軸スクリュー押出機では，d は非常に小さく，フライトの先端からの流体

の漏れは無視できると仮定できる．したがって，次の関係を得る． 

∫ =
H

dxv
0 23 0 (4-1) 

さらに，通常，H / D << 1 であるので，H / W << 1 と仮定できる．したがって，x1軸お
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よび x3軸方向流速に潤滑近似を適用することができる．それで，流れは x1軸方向に十

分に発達していると仮定できる．また，連続の式から，速度ベクトルは，x1 および x3

に依存しない．すなわち，v1 = v1(x2)，v2 = 0，v3 = v3(x2) となることが示される．そして，

非圧縮等温流れの運動方程式は次式のように簡単化できる． 

2

21
2
2

1
2

1 xx

v

x

p
N ∂

∂+
∂
∂=

∂
∂ τη  (4-2) 

2

23
2
2

3
2

3 xx

v

x

p
N ∂

∂
+

∂
∂

=
∂
∂ τη   (4-3) 

ここで，pは圧力，τ ij は，複雑流体の内部構造の寄与を表す応力テンソルτ  の ij 成分で，

ηNは粘度へのニュートン流体的寄与分である．応力テンソルは，2ηND とτ の和である．

ここで，D は変形速度テンソルである．流路境界上で粘着条件を考え，速度の境界条件

として，x2 = 0で，v1 = v2 = v3 = 0，x2 = H で v1 = V1を x2 = H で v3 = V3を適用する．実際

の押出機では，x2軸方向の流れが，フライト壁付近の混練に影響するであろう．しかし，

特に計量部では，H / D と H / Wが非常に小さく，それで，潤滑近似に基づく本定式化

は，計量部の流れに対する適切な簡単化であると言える [33]． 

支配方程式を，次式に基づいて無次元化する：xi = Hxi
* ，t = (H/V) t*，vi = Vvi

*，p = 

(ηΝH/V) p* ，τ ij = (ηΝ H/V) τij
*．ここで，アスタリスクの付いた変数は無次元変数を意味

する．そして，支配方程式は次のように表される． 

*
2

*
21

2*
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*
1
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*
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∂
∂

+
∂
∂

=
∂
∂ τ

 (4-5) 

∫ =
H

dxv
0

*
2

*
3 0  (4-6) 

式(4-4)を x2
*に関して積分し，次式を得る． 
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1
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∂ τ   (4-7) 

ここで，C1は積分定数である．さらに，式(4-7)を x2に関して積分し，境界条件：x2
* = 0

で v1
* = 0を用いると，次式を得る． 

( ) *
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*
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∫∫ τ  (4-8) 

さらに，境界条件：x2
* = 1で v1

* = V1
*を考慮すると， ( ) ∫+∂∂−=

1

0

*
2

*
21

*
1

**
11 2// dxxpVC τ となる．

したがって，速度勾配 *
2

*
1 / xv ∂∂ と速度 v1

*は次のように表される． 

∫ ++−
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これらの式から，押出し流れは圧力駆動流れとせん断流れの重ね合わせとなることが分

かる．同様にして，x3軸方向の速度勾配と速度が得られる． 
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式(4-6)と式(4-12)より，x3軸方向の圧力勾配は， 

( ) ∫∫ ∫ ++
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
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で表される． 

複雑流体の押出し流れは，ここで求めた方程式と，後で示す複雑流体のミクロスケー

ル構造の動力学を表す確率微分方程式から計算される．次に，数値計算スキームについ

て説明する．まず，圧力勾配 *
1

* / xp ∂∂ を決定する．これは押出し成形の操作条件に相当
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する．無次元速度 V1
*は 1 である．そして，速度および応力場の初期条件を設定する．

次に，速度勾配 *
2

*
1 / xv ∂∂ と速度 v1

*を，それぞれ式(4-9)と式(4-10)から計算する．圧力勾

配 *
3

* / xp ∂∂ は，式(4-13)から計算される．そして，得られた *
3

* / xp ∂∂ の値を用いて，式(4-11)

と式(4-12)を解くことにより， *
2

*
3 / xv ∂∂ と v3

*が求められる．応力場は確率微分方程式を

解くことにより求められる．その計算には，せん断速度が必要であるが，その値は式

(4-9)と式(4-11)から評価できる．計算は流れ場が定常状態に至るまで繰り返される． 

 

4.4  確率的シミュレーション手法 

ここでは，高分子融液とディスク状粒子分散系の流れを考える．高分子融液のモデル

として，分子運動論に基づくモデルである Curtiss-Bird モデルを適用する．このモデル

は，bead-rod モデルにより高分子ネットワーク中の高分子の挙動を表現したものである．

Curtiss-Birdモデルに対する確率微分方程式は，無次元形式で，次のように表される [26, 

31]． 

( ) *** : dtd uuuLuLu −⋅=   (4-14) 

dWWetds /2 *∆=  (4-15) 

ここで，u は高分子中の位置 s ∈[0, 1]における高分子鎖の方向を示す単位ベクトルで

ある．境界 s = 0および s = 1は高分子の両端に相当する．Weはワイセンベルグ数で，

We = λR V / H で定義される．ここで，λRは緩和時間である．Wはウィーナープロセスで

ある．L*は速度勾配テンソル L の無次元形で，L* = (H / V) L で定義される．u と sの方

程式は次のように表される [26, 31]． 

( )
**

**
***

1 :
t

t
t

ii

ii
iii ∆⋅+

∆⋅+
≈∆−⋅+=+

uLu

uLu
uuuLuLuu  (4-16) 
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iii WWetss /2 *
1 ∆+=+  (4-17) 

ここで，添え字 i は第 i 時間ステップにおける値を表す．∆t*は無次元時間刻み，W *は分

散 1，平均 0 のガウス分布から作られる乱数である．ここで，これらの方程式を解く

ために，naive algorithm [23, 26] を用いた．応力テンソルτ *は， 

( ) 






 −−+= IuuuuLuuτ
3

1
1:** ssWeεα  (4-18) 

により評価した．ここで，<…>はアンサンブル平均を表す．ε はリンク張力係数（0 < ε 

<1 ）である．I は単位テンソルである．α はα = nN kBTH/(ηN V)で定義され，粘性効果に

対する弾性効果の相対強さを表す．nは高分子の数密度，NはKrameres鎖のビーズの数，

kBはボルツマン定数，T は絶対温度である． 

次に，ディスク状粒子分散系の確率微分方程式について説明する．本研究では，ディ

スク状粒子は偏平回転楕円体でモデル化され，粒子はニュートン流体の溶媒に分散され

る．さらに，分散系は希薄とし，粒子間相互作用は無視できる．このとき，粒子の運動

は次式で記述できる． 

( )[ ] ( )*
*

***
2

2
* :

1

1
t

Pe

dt
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−+⋅=

λ
λ

  (4-19) 

ここで，e は回転楕円体の回転軸の方向を示す単位ベクトル，v*は速度ベクトル，Ω * は

回転速度テンソル，Peはペクレ数で，Pe = ( V / H )/DRで定義される．ここで，DRは回

転拡散係数である．W は分散 1，平均 0 のガウス分布にしたがう乱数である．λ は粒

子のアスペクト比で，（単軸長さ／長軸長さ）で表される．偏平回転楕円体に対して，

応力テンソルτ はτ = τv  + τeで表され，粒子の配向から計算される応力は次のように計算

される． 

[ ]{ }DeeDDeeDeeeeτ CBAN
v +⋅+⋅+= :2 φη  (4-20) 
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である．ηNは溶媒粘度，φ は粒子の体積分率，ν は粒子の数密度である． A, B, C はλ

の関数で，以下の式で定義される． 
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応力テンソルτ を，高分子融液の場合と同様に，ηN V / H で正規化すると，次式を得る． 

[ ]{ }***** :2 DeeDDeeDeeeeτ CBAv +⋅+⋅+= φ  (4-23) 
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ここで，α´ = νkBTH/(ηN V)は，粘性力に対する弾性力の相対強さを表す． 

 

4.5  結果と考察 

4.5.1 高分子融液 

はじめに，高分子融液に対する押出し流れの計算結果を示す．本計算では，スクリュ

ーのらせん角θ をπ / 9 (20°)に固定し，圧力勾配 *
1

* / xp ∂∂ を変化させた．さらに，ワイセ

ンベルグ数 Weの分子配向に対する影響を調べた．パラメーター αとε は，α = 50，ε = 

0.5に設定した．Curtiss-Birdモデルのレオロジー特性に関して，粘度と第 1法線応力差

係数が shear-thinng性を示すことが分かっている [44]. 

計算領域は，x2軸方向に 100個の格子に等分割した．時間刻み dt* = 1.0×10-4とした．

各位置 x2
*における確率的シミュレーションで追跡する高分子の数 NTは，確率的シミュ

レーションの結果から計算される平均値の精度に影響を及ぼす． 

図 4-3に，3つの NTの値に対する *
2

*
1 / xv ∂∂ の計算結果を比較する．数値計算ノイズは，
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NT 
 = 5.0×103のときに非常に大きいが，NTを大きくするとともに低減する．NTが 1.0×104

のときと 5.0×104のときの計算結果の違いは大きくはない．したがって，ここでは主と

して NT = 5.0×104で計算を行った． 

図 4-4に，We = 10， *
1

* / xp ∂∂ = 0.1, 0.5における速度分布を示す．単軸スクリュー押出

機の計量部では，しばしば下流領域の圧力が高くなり，圧力勾配が正になることが観測

されている [45]．この図には，v1
*， *

2
*
1 / xv ∂∂ ，v3

*， *
2

*
3 / xv ∂∂ の分布が示されている．図 4-4(a)

から，輸送速度の分布は，圧力駆動流れの付加によって，単純せん断流れの線形分布か

ら外れていることが分かる [32, 33]．速度勾配はバレル壁面上で最大となり，スクリュ

ーの近くで小さくなる．本計算では，アンサンブル平均に，比較的多数の高分子の軌跡

の結果を使用しているが， *
2

*
1 / xv ∂∂ の計算結果に数値計算ノイズが見られる．したがっ

て，これらのノイズを低減するためには，分散低減法 [23] などのノイズ低減手法の適

用が必要と考えられる． 

図 4-4(c)に示すように，混合速度 v3
*は，約 0.7以上の x2

*で負になり， *
1

* / xp ∂∂  には

あまり影響されない．スクリュー上と x2
* ≈ 0.7で速度が 0 となる．x2

* ≈ 0.7はニュート

ン流体の理論値（x2
* = 2/3）より大きい．速度 v3

*が 0 となる位置の移動は，粘弾性の影

響によるものと考えられる [39]．速度勾配 *
2

*
3 / xv ∂∂ は x2

*の減少とともに，負から正に変

化する．本計算は粘弾性流体の典型的な速度挙動を表している． 

図 4-5に，先の結果に対応する混合せん断応力 σ23
*と混合法線応力σ33

*の結果を示す．

ここで，σij
*  = 2Dij

* + τij
*である．本計算は粘弾性流体に対する特徴的な応力分布 [39] を

捉えている．したがって，本計算は高分子融液の流動挙動をよく表現していると言える． 

次に高分子の配向挙動について考える． 
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Fig. 4-3 Comparison of results of *
2

*
1 / xv ∂∂ for NT = 5×103, 104, 5×104 : θ =π / 9, We = 10, 

*
1

* / xp ∂∂ = 0.1. 

 

  

 

Fig. 4-4 Velocity profiles for polymer melts: θ =π / 9, We = 10, *
1

* / xp ∂∂ =(i) 0.1 and (ii) 0.5, 

(a) velocity in conveying direction v1
*, (b) velocity gradient *

2
*
1 / xv ∂∂ , (c) velocity in mixing 

direction v3
*, (d) velocity gradient *

2
*
3 / xv ∂∂ . 
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(a) 

 

(b) 

Fig. 4-5 Stress profiles for polymer melts: θ =π / 9, We = 10, *
1

* / xp ∂∂ =(i) 0.1 and (ii) 0.5, (a) 

mixing shear stress σ23
*, (b) mixing normal stress σ33

*. 

 

図 4-6にダイレクター分布を示す．ダイレクターは，高分子の平均的な配向方向を示

す単位ベクトルである．分子が流れ方向に沿って配向する傾向が見られる． 

図 4-7は配向度を表す配向秩序パラメーター Sの分布を示している．Sはランダム配

向状態で 0，完全配向状態で 1 の値をとる．配向度は，せん断速度が最大となるバレル

壁面上で最大となる．さらに，せん断速度の小さい領域では Sは小さくなる．これらの

結果は，せん断流れが分子配向を促進することを示している． 

ここで，配向挙動のワイセンベルグ数 We依存性を調べる．図 4-8に We = 1, 5, 10, 20

のときの， *
2

*
1 / xv ∂∂ と配向秩序パラメーターの分布を示す．その他の流動条件は， *

1
* / xp ∂∂  

= 0.1に対する先の計算のものと同じである．速度勾配は x2
* = 0.25付近で最小値となり，

バレル壁面付近で大きくなる．分布はワイセンベルグ数が大きいほど，広くなっている．

配向秩序パラメーターについては，We が大きくなるほど，大きくなり，その分布は広

くなる．したがって，この結果から，Weが大きいほど混合が促進されることが分かる． 

さらに，配向角分布を描画することを試みる．本計算で用いた計算軌跡数は，比較的多

い．しかし，ダイレクターの方向を記述する方位角 ϑ, 天頂角ϕ (ϑ,ϕ ∈[0,π]，図 4-10(d))
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でつくる(ϑ,ϕ)空間の全領域をカバーするために十分な数のデータが必要となるので，

配向分布をプロットするためには，より多くの軌跡が必要である．そこで，我々は配向

角のサンプリング点のみに追加の確率的シミュレーションを実施する低コストな方法

を試みた．ここでは，サンプリング点以外では 104個の軌跡についてシミュレーション

を行い，サンプリング点では，105個の軌跡についてシミュレーションを行った． 

図 4-9に，通常の方法とサンプリング点 x2
* = 0.3において追加の軌跡を用いる方法に

よる v3
*の速度分布の計算結果を比較した結果を示す．両方法の結果の相対誤差は約

1.5%であった．したがって，他の計算点における軌跡の数が，アンサンブル平均を取る

ために十分な数であれば，追加の確率的シミュレーションはマクロ特性の計算結果に大

きく影響を与えないことが分かる．図 4-9に計算結果を示した流れの場合，非並列計算

において，CPU時間の増加は約 8%であった． 

 

 

Fig. 4-6 Distribution of directors along x2
*. Thick segments indicate directors: θ =π / 9, We = 10, 

*
1

* / xp ∂∂  = 0.1. 
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Fig. 4-7 Distribution of scalar order parameter S for polymer melts: θ =π / 9, We = 10, 

*
1

* / xp ∂∂  = (i) 0.1 and (ii) 0.5. 

 

 

 

 

Fig. 4-8 Dependence of distributions of (a) velocity gradient *
2

*
1 / xv ∂∂  and (b) scalar order 

parameter S on Weissenberg number We for polymer melts: θ =π / 9, *
1

* / xp ∂∂ = 0.1; We = (i) 1, 

(ii) 5, (iii) 10, (iv) 20. 
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Fig. 4-9 Profiles of mixing velocity v3
* for polymer melts for θ =π / 9, We = 10, and 

*
1

* / xp ∂∂ =0.5: results obtained by (i) normal method and (ii) method using additional trajectories 

at a sampling point (x2
* = 0.3). 

 

図 4-10 に配向角分布を示す．(ϑ,ϕ )空間を 90×90の小領域に等分し，各小領域に対

応する配向をもつ高分子が存在する相対度数 P を，サンプリング点 x2
*におけるデータ

を用いて計算した．相対度数は，対象の小領域における配向が(ϑ,ϕ )空間で一様に分布

している場合の P の期待値 P で正規化している．そして，P / P0の分布を図 4-10に示

した．サンプリング点は，x2
* = 0, 0.3, 1である．P / P0が小さい場合に，いくらかの数

値計算ノイズが見られるが，高分子の配向特性を解析するために十分な情報を得ること

ができた． 

図 4-10(a)において，ϕ = 1付近に配向分布のピークが見られる．そして，その位置は，

x2
* = 0.3（図 4-10(b)）では，ϕ の大きい方へと移動している．このことはダイレクター

がバレルの移動方向（ϕ =8π /9）に向かって回転することを意味している．x2
* = 0.3では，

P / P0のピーク値は x2
* = 0, 1における値よりも小さく，P / P0の分布は比較的広くなる．

この結果は，図 4-7に示す Sの結果と整合する．バレルの近く（x2
* = 1）では，高分子

はバレルの運動方向に配向しようとする．さらに，大きなピーク値と狭い分布の予測は，

この領域で Sが大きくなるという結果と整合する．図 4-6に示すように，ダイレクター
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は x2
*座標がスクリューからバレルの方へと近づくにつれて，その方向を x3軸方向から

バレルの運動方向に変化させる．図 4-10 に見られるピーク位置の移動は，配向方向の

変化に相当する．ここで示したように，本手法は，比較的低計算コストで，分子配向に

関する付加的な情報を与える． 

 

(a) 

 

(b) 

Fig. 4-10 Distribution of orientation angle of polymers for θ =π / 9, We = 10, and 

*
1

* / xp ∂∂ =0.5: x2
* = (a) 0, (b) 0.3, (c) 1. (d) definition of azimuthal angle θ and zenithal angle φ. 
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(c) 

 

 

(d) 

Fig. 4-10 (Continued) 

 

4.5.2 ディスク状粒子分散系 

次に，ディスク状粒子分散系の計算結果を示す．θ  = π / 9, *
1

* / xp ∂∂ = 0.1, λ = 0.05, φ  = 

0.01, α´ = 10, Pe = 10の条件に対して数値計算を行った．λ はアスペクト比，φ  は粒子の

体積分率で，一般に，φ が 0.01より小さい粒子分散系は，希薄分散系と考えられる [27]．
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粒子は初期状態でランダム配置にあり，先の計算と同様に，計算領域は 100個の格子に

等分割した．空間に関する離散化には中心差分法を適用し，式(4-9)～(4-13)の積分に

は台形則を用いた．式(4-19)の時間積分には，dt*=1.0×10-4のオイラー前進差分法を適用

した．速度および速度勾配の形状は，高分子流体の場合と同様の傾向を示す．したがっ

て，ここでは速度場の解析は繰り返さず，以下では粒子の配向挙動について解析する． 

図 4-11に x2
*軸に沿った Sの分布を示す．配向度は小さく，バレル壁付近で急激に変

化するが，Sは小さいままである．系が希薄であるため，粒子は他の粒子の運動に独立

して回転することができる．それで，ブラウン運動の影響がなければ，同じせん断速度

では，各粒子は同じ周期で回転する [46]．したがって，各粒子の位相の違いは，時間

とともにあまり変化せず，配向度は小さいままである． 

図 4-12に，x2
* = 0.3における配向角の確率分布関数を示す．これらは，図 4-10に示

す高分子融液の場合と同じ方法で算出したものである．高分子融液に対する計算と同様

に，相対度数は P0で正規化した．ピークが(ϑ, ϕ) = (π/2, π/2)付近に見られるが，そ

のピーク値は低く，分布は広い．配向角は回転楕円体の回転軸の方向を示す．したがっ

て，ディスク状粒子は，(ϑ, ϕ) = (π/2, π/2)のとき，そのディスク面を x1x3平面に垂

直になるように向ける． 
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Fig. 4-11 Dependence of distributions of scalar order parameter S on Peclet number Pe for 

suspensions of disclike particles: θ =π / 9, *
1

* / xp ∂∂ =0.1, λ=0.05, φ =0.01, α´=10,  Pe=1, 10, 

100. 

 

  

Fig. 4-12 Distribution of orientation angle of suspension of disclike particles at x2
* = 0.3: θ  = π / 

9, *
1

* / xp ∂∂  = 0.1, λ = 0.05, φ  = 0.01, α´ = 10,  Pe = 10. 
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4.6 結言 

本研究では，高分子融液およびディスク状粒子分散系について，マクロ流動に対する

連続体力学ベースの計算と流体のミクロスケール構造の確率的シミュレーションをカ

ップリングする計算手法により，単軸スクリュー押出機内のモデル流れの数値計算を行

い，ミクロ－マクロシミュレーションの有用性を検討した．本研究では，押出機内の流

れを浅溝流路内流れでモデル化した．さらに，高分子の配向角分布を描画するために，

流れ場のサンプリング点で追加の確率的シミュレーションを行う低コストの計算手法

を提案した． 

本計算では， 高分子融液に対するミクロ－マクロシミュレーションにおいて， 従来

の解析で得られている現象を再現できることが示された．そして，マクロ計算から得ら

れる速度場や応力場の情報に加えて，ミクロシミュレーションから得られるダイレクタ

ーや配向度の分布のデータを示し，流れ場との関連に関する解析を行った．さらに，本

研究で提案した手法により，サンプリング点の配向角の確率分布を計算することができ

た．これは，従来の構成方程式を用いた計算では得られない情報であり，成形条件を検

討する上で重要な情報となる．実験によりこのような情報を得ることは困難であるため， 

数値計算によりこのような予測ができることは工業的に有用である．ディスク状粒子分

散系の数値計算では，粒子の配向挙動を解析し，本計算手法が粒子分散系に対しても適

用可能であり，詳細な解析に役立つことを確認した．特に，粒子分散系では，粒子配向

が製品の機能性に大きな影響を及ぼすため，粒子配向の確率分布の予測により， 適切

な範囲内に粒子配向分布を抑えて成形を行うための流動条件の予測を数値シミュレー

ションにより行うことができることは有用であり，本計算のようなミクロ－マクロシミ

ュレーションが工学的に有用な解析ツールとなることを示した． 
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第 5 章 ディスク状粒子濃厚分散系の 

コーティング流れの 

ミクロ-マクロ数値流動シミュレーション 

 

 

5.1 緒言 

ディスク状粒子は，機能性フィルムやナノコンポジットなどの複合材料のフィラー，

化粧品，塗料などへの機能性付加に利用されている [3-5]．機能性材料を原料とする製

品は様々な成形加工により作られているが，本研究では，ディスク状粒子分散系のコー

ティング流れの数値シミュレーションを考える．ディスク状粒子分散系のコーティング

流れは，工学的には機能性フィルムの成形過程や化粧品，医薬品の塗布過程と関連して

いる．これらの製品の機能性発現には粒子の配向挙動が大きく影響するために，流動時

の粒子配向挙動の予測は工学的に重要な問題である．例えば，ディスク状粒子が添加さ

れた光学フィルムは，発色性があり，ディスプレイの色調整に用いられている．ここで

は，スロットコーティングと呼ばれる，押出し金型を用いた塗布工程を対象とする．ス

ロットコーティングは，種々の工業製品の製造に広く使用されているコーティング手法

であり，多くの研究が行われている（例えば，Romeroら [47] とその引用文献参照）．

非ニュートン流体のスロットコーティングの数値計算による研究では，例えば，津田ら 

[48] は，非ニュートン粘性モデルに Ellis モデルを用いて，押出し金型内の非ニュート

ン粘性流体の流れについて，スリットから吐出する吐液の流量配分を簡便に解析するこ

とが可能な 1 次元解析モデルを提案した．Romeroら [49] は構成方程式に Oldroyd-Bモ
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デルと FENE-CRモデルを用いて，有限要素法により，希薄高分子溶液のスロットコー

ティングの数値計算を行った．そして，最小塗布量限界の発生が，粘弾性応力が小さい

ときにはニュートン流体の場合よりも低流量になり，粘弾性がプロセスを安定化するが，

ある臨界値以上では，粘弾性応力はプロセスを不安定化することを示した．また，Bajaj

ら [50] は，自由表面の変化を扱うために ALE 有限要素法を適用し，構成方程式に

Oldroyd-Bモデルと FENE-Pモデルを用いて，高分子流体のスロットコーティング流れ

の数値計算を行った．また，高分子の配向場を，Brownian Configuration Field（BCF）法

を用いて計算し，そこから応力場を評価し，マクロ流動計算とカップリングする，ミク

ロ－マクロ計算手法を用いた計算もあわせて行い，構成方程式を用いた計算結果との比

較を行った．そして， BCF法を用いることにより，高ワイセンベルグ数，もしくは粗

いメッシュを用いた場合でも安定した計算を行えることを確かめた． 

粒子分散系のコーティング流れについては，これまでの研究ではあまり扱われていな

い．また，一般的な粒子分散系の流動の数値解析では，粒子の配向をテンソルで表現し

て数値解析する方法が主流である [17-19]．一方，材料の機能向上や新しい機能性材料

の創成の観点から，個々の粒子の配向のようなミクロ情報も重要になり，配向状態を解

析するために流動中の個々の粒子の挙動に対するミクロシミュレーション [14, 15, 20, 

21] も行なわれている．しかし，ミクロシミュレーションは計算コストが高く，現在の

計算機性能では，マクロ流動とカップリングした解析は難しい．計算コストの上昇を抑

えて複雑流体のミクロ－マクロシミュレーションを実現する計算手法として，BCF 法   

[22, 23] が提案されている．本研究では第 3章で示したように，有限要素法によるマク

ロ流動計算と BCF 法による粒子挙動の計算のカップリングによりディスク状粒子の濃

厚分散系の数値流動計算を行う手法を提案し，単純せん断流れにおける流動解析を行っ

た [51]．工業的には，コーティング材料が粒子濃厚分散系であることが多く，それら
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の流動を解析することが重要となる．粒子希薄分散系では，粒子間の相互作用を考慮す

る必要はないが，粒子濃厚分散系ではその必要がある．しかし，粒子間相互作用の考慮

は計算負荷を著しく増大させるため，マクロ流動計算とのカップリングが困難になる．

そこで，本研究では，平均場ポテンシャルを用いて粒子間相互作用を表現することによ

り，計算負荷の増大を抑えて，粒子濃厚分散系に対する計算を行った．ディスク状粒子

は偏平回転楕円体により近似した． 

また，高分子溶液において，フィルムの乾燥 [52] や光ファイバーの成形 [53] など

で濃度変化をともなう数値計算が行われているが，粒子分散系について，分散系の濃度

変化を扱ったものはほとんどない．そこで，本研究では，蒸発における分散系の濃度変

化を考慮した数値計算手法を導入し，濃度変化の影響についても解析する． 

 

5.2 数値計算スキーム 

5.2.1 基礎方程式 

非定常非圧縮等温流れを考え，運動方程式 (5-1)と連続の式 (5-2)を用いる．   

**2***
*

111
τuuu

u ⋅∇+∇+∇−=∇⋅+
∂
∂ ∗

ReRe
p

Ret
  (5-1) 

0* =⋅∇ u   (5-2) 

ここで u*は無次元速度ベクトル，t*は無次元時間，p*は無次元等方圧力である．無次元

化の際に代表速度 Vには基材の速度を，代表長さ L には流路幅をとった．また，Re = 

ρVL/ηSはレイノルズ数である．離散化については，第 3章の濃厚系の場合と同様の手法

を用いる． 

次に自由表面形状の計算手法について述べる．本研究では，自由表面の位置は ALE 

（Arbitrary Lagrangian-Eulerian）法 [54] を用いて計算する．ALE 法は界面追跡法の代表
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的な手法であり，移動メッシュを用いて自由表面位置を追跡する．ALE 法は自由表面

を直接的に表現しているため，少ない自由度で高精度な計算結果を得ることができる．

ALE 法では，運動方程式 (5-1)の移流項 uu ∇⋅ は，相対速度ベクトル uuu ˆ−= （ ûはメッ

シュ速度ベクトル）を用いて， uu ∇⋅ で置き換えられる．ALE 法において，自由表面の

挙動に関して満たすべき条件は，自由表面上での運動力学的条件 (5-3)である．これは，

自由表面を横切って質量輸送が行われないことを意味する．                                      

( ) 0ˆ =⋅− nuu  (5-3) 

ここで，n は自由表面の外向き単位法線ベクトルである．本研究では，メッシュ速度は

自由表面の法線方向を向くように定義し，次式で表される． 

( )nnuu ⋅=ˆ   (5-4) 

式(5-4)を時間積分することにより自由表面位置の変位量を求めることができる．ここで，

自由表面に対する法線ベクトルは以下の加重平均の式から求めることができる [46]

（図 5-1）． 

ba

bbba

ba

bbba

ll

ll

ll

ll

+
+

+
+

=
nnnn

n /   (5-5) 

ALE 法においては，メッシュ速度の導入により，解析領域内の節点移動を任意に設定

することができるが，高精度な解析を行うためには，解析領域全体において要素のひず

みが少なくなるような処理をとり入れることが必要である．本研究では Laplace方程式

を用いた方法 [55] を適用した． 
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Fig.5-1 Weighted average of a normal vector on free surface. 

 

 この方法では，自由表面上の節点鉛直変位量を境界値として与え，時間ステップごと

に領域内の各節点変位量 v を式(5-6)の Laplace方程式を解くことによって求める． 

02*

*2

=
∂
∂
y

v
  (5-6) 

v*は無次元化された節点変位量である．境界条件としては，自由表面上では式(5-4)を時

間積分することによって求めることができる自由表面位置の変位量を用い，それ以外で

は変位量を 0 として設定する． 

次に粒子の運動方程式を示す．ディスク状粒子は偏平回転楕円体でモデル化し，偏平

回転楕円体粒子分散系の流れを考える．粒子の回転の式に関しては，濃厚分散系に対す

る式(3-12)と同じ式を用い，離散化についても同様の方法を用いる． 
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偏平回転楕円体に対して，応力テンソル τ  は粘性的寄与分 τ vと弾性的寄与分 τ b，

さらにポテンシャルの寄与分 τ pを加えて， τ  = τ v  + τ b + τ pで表される．無次元偏差

応力テンソルはτ * = τ v*  + τ b*  + τ p* で表される．ただし，τ v*， τ b*，τ p* は式(5-9)～(5-12)

で表される． 
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本章でも，粒子の配向挙動を評価するために式(5-13)で定義される配向秩序パラメー

ターSを用いる．Sはランダム配向状態で 0，完全配向状態で 1 の値をとる．なお，無

次元量を表す＊は以後省略する． 

):(
2

3
SS=S  (5-13) 

蒸発の影響を考慮するためには，溶媒濃度の変化を計算する必要がある．ここからは

自由表面上における粒子の速度と溶媒濃度について述べる． 

まずは，自由表面上における粒子の速度を考える．粒子の速度 up については，剛体

粒子モデルが使われている液晶高分子のモデルを使い，Fick の法則と溶媒，および粒子

の質量分率の式より， 

w
wPew

p ∇
−

+=
)1(

1
uu     (5-14) 

となる [52]．ここで，Pewは Pew = LV/D で定義される拡散に関するペクレ数，wは分散

系に対する溶媒の質量分率であり，D は拡散係数である． 
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次に溶媒濃度の計算手法について述べる．偏平粒子についての連続の式を考えると， 

0=
∂
∂
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y

v

x

u pp     (5-15) 

となる．ここで，up, vpは自由表面上の粒子速度の x 成分と y 成分である． 

式(5-15)に式(5-14)を代入することによって，溶媒の濃度に関する方程式を得ることが

できる． 
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式(5-16)を Galerkin法を用いて離散化すると，以下の弱形式が導かれる． 
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ここで，ωは重み関数， ∫Ω Ωd は要素での積分， ∫Γ Γd は境界要素での積分である．境界

条件として，流路入口と流路壁面，基材上では蒸発が発生しないので，質量分率に固定

値を設定した．流出においては流れ方向の変化はないとしている． 

自由表面上では，分散系が蒸発する場合には，分散系全体の速度 u は次の式を満たす． 

( )∞−=⋅ wwSnun  (5-18) 

n は自由表面の向きを表す単位法線ベクトルであり，Snは kmH/V で表されるスタントン

数，w∞は空気中の溶媒の質量分率である．ここで，km は質量伝達係数，H はヘンリー

定数である．また，粒子は自由表面上において空気中に移動することはなく，その速度

は自由表面の接線方向を向いていなければならないので， 

0=⋅ pun  (5-19) 

となる．vpは粒子の速度である． 
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式(5-14)， (5-18)，および(5-19)より，自由表面上の濃度に関する境界条件は次のよう

になる． 

( ) ( )∞−=∇
−

⋅− wwEw
w1

1
n  (5-20) 

ここで，E=Pew Snであり，蒸発の強さを表すパラメーターである．式(5-20)の右辺は蒸

発速度を表している．  

次に粒子間相互作用を表すポテンシャル関数について考える．溶媒の濃度が変化する

と粒子間相互作用も変化する．そこで，本研究では，マイヤー・ザウペのポテンシャル

パラメーターが数密度に比例することより，ポテンシャルパラメーターU は粒子質量分

率 (1－w)に比例すると仮定し，U を式(5-21)のように置いた． 

( )wUwU −= 1)( 0  (5-21) 

U0 はポテンシャルパラメーターの強さを支配する係数である．本研究においては，

U=2.5 で系が等方相を示すことから，流路入口，流路壁面，および基材上においては，

式(5-21)より，U0=10の場合において w=0.75と設定している．本研究においては，自由

表面上で溶媒が蒸発したとしても，固化することはなく，粒子まわりには十分に溶媒が

存在している場合を想定している． 

 

5.2.2 解析領域と境界条件 

本計算では，コーティング流れを考える．コーティング流れの計算に用いた座標系お

よび流路形状を図 5-2に示す．上部に固定されたダイと下側の基材とのギャップ間に流

体が充填されており，基材が一定速度で移動することにより，基材上に流体がコーティ

ングされる．本計算では，基材の速度とギャップ厚さを，それぞれ代表速度と代表長さ

にとった．図 5-2に示すように流れ方向に x軸をとり，それに垂直に y 軸をとる．ダイ
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出口を x = 15に置いた．流れ場は xy平面内の 2 次元流れとし，粒子の配向は 3次元的

に扱う．境界条件として，流路壁面で粘着条件を与え，流路下壁面は移動壁 （u = 1, v = 

0）とする． 流路入口に単純せん断流れ (u = 1−y, v = 0) を与えた．流路出口では流れ

は十分に発達しているものとする．粒子の配向に関しては，壁面で e の各軸方向成分 ex，

ey，ezについて，ex = 0，ey = 1，ez = 0という壁面に沿った完全配向とした．また，自由

表面上では，法線方向への全応力成分を 0 とする．Reは 0.5と設定している． 

 

 

Fig.5-2 Channel geometry, coordinate system, and boundary conditions for coating flows. A 

schematic of orientation vector e of an oblate spheroid is indicated in the inset. 

 

5.2.3  離散化 

第 3章と同じように，流れの基礎方程式を有限要素法に基づいて離散化する．流動の

計算では安定化有限要素法のひとつであるSUPG/PSPG法 [29, 30] を運動方程式と連続

の式に適用した．本計算では，直接法で流れの基礎方程式を解き，流速および圧力に対

しては三角形一次要素を適用した． 
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粒子の回転の運動方程式は BCF法を用いて式(5-7)で表現できる．BCF法は，粒子の

配向を連続な場として考え，運動方程式をオイラー的に扱う．BCF法では各粒子に対す

る配向場（e）のアンサンブル平均をとることで全体の配向場が形成され，粒子の配向

を連続的な場として考えることにより，乱数による平均値へのノイズの影響を低減でき

る．また，ひとつの場の計算に対して，すべての節点上で同じ乱数の値を使用すること

ができるため，計算量を低減することができる．本計算では，粒子の配向場に対して

SUPG法を適用して計算し，計算要素としては三角形一次要素を適用した．粒子濃度の

計算に関しては，Galerkin 法で離散化し，三角形一次要素を用いた．コーティング流れ

の計算に使用した要素数は 1111，節点数は 2000，配向場の数（節点あたりの粒子数）

は 500である． 

 

5.3  結果と考察 

コーティング流れの計算結果についての結果と考察を述べる．図 5-3～5-5 に Pe=10, 

λ = 0.2, U=1, φ = 0.1, α = 0.4における流速，粒子の配向方向と配向度を示す．ここでは，

流れ場が変化しなくなった後の無次元時間 3の間の平均値を用いて評価している． 

図 5-3は流体の流速と自由表面形状を表している．ダイ出口以前では単純せん断流れ

であり，ダイ出口直後からは自由表面に沿うように流速が変化していき，下流では一様

流れとなる．  

図 5-4, 5-5に粒子の配向方向と配向度を示す．図 5-4の線分は，粒子の平均配向方向

を示す粒子のダイレクターを示していて，大きさは配向度を表し，線分が長いほど配向

度が高いことを意味している．ダイ出口直後では速度勾配の上昇から配向度は高くなり，

粒子の配向方向は自由表面の法線方向に近い方向に向く．下流側で流れが一様に近づく

ので，配向度は減少し，配向が緩和していく．  



- 78 - 

図 5-6～5-8に Pe=100, λ = 0.2, U=1, φ = 0.1, α = 0.4の場合の流速，粒子の配向方向と配

向度を示す．流速分布の傾向は，Pe=10の場合とほとんど変わっていないが，配向分布

に関しては，ペクレ数が大きくなると相対的にブラウン運動の影響が小さくなり，速度

勾配の影響が強くなるために配向度が高くなり，自由表面の法線方向により粒子が配向

しやすくなる様子がみられる．  

 

Fig.5-3 Distribution of velocity vectors for Pe=10, λ = 0.2, U=1, φ = 0.1 and α = 0.4. 

 

Fig. 5-4 Distribution of directors for Pe=10, λ = 0.2, U=1, φ = 0.1 and α = 0.4. 

 

Fig. 5-5 Distribution of orientation order parameter S for Pe=10, λ = 0.2, U=1, φ = 0.1 and α = 

0.4. 
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Fig.5-6 Distribution of velocity vectors for Pe=100, λ = 0.2, U=1, φ = 0.1 and  = 0.4. 

 

 

Fig. 5-7 Distribution of directors for Pe=100, λ = 0.2, U=1, φ = 0.1 and α = 0.4. 

 

 

Fig. 5-8 Distribution of orientation order parameter S for Pe=100, λ = 0.2, U=1, φ = 0.1 and α = 

0.4. 

 

次に粒子形状の影響について調べるために粒子のアスペクト比 λを変えた計算を行

った．図 5-9に自由表面形状を，図 5-10に自由表面上の流れ方向の速度勾配 dsd /u を

示す．アスペクト比 λが小さいと自由表面の膨らみが大きくなる．これは後に示す配向
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度 Sと配向角 ϕ の解析から分かることであるが，自由表面上の粒子の配向状態と関係

している． 図 5-10に示すように，ダイ出口直後では伸長流れの影響が支配的になって

おり，速度勾配は大きな値をとるが，下流においては一様流れになっているために速度

勾配も減少してほぼ 0になる．  
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Fig. 5-9 Profiles of free surface for Pe=100, λ=0.1, 0.2, 0.3, U=1, φ = 0.1 and α = 0.4. 
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Fig. 5-10 Velocity gradient along free surface for Pe=100, λ=0.1, 0.2, 0.3, U=1, φ = 0.1 and  

α = 0.4. 
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図 5-11はアスペクト比 λをパラメーターとした自由表面上の配向度 Sのグラフであ

る．ダイ出口付近の速度勾配が大きい領域では，粒子が流体から受けるトルクが大きく

なるために，粒子は配向角の方向に配向しやすくなるので，配向度が高くなり，下流に

おいては流れが一様になることで粒子の配向が緩和するので，配向度も低くなる．λ が

小さい，つまり偏平度が高い粒子の場合では粒子が配向角に向きをそろえやすくなるた

めに，ダイ出口付近の配向度が上昇する．  

図 5-12は自由表面上の配向角 ϕ  の分布を示している．配向角は xy 面内の e の配向

角であり，流れ方向に対して反時計回りが正である．ダイ出口付近では，伸長流れの影

響が強いので粒子が流動配向しやすくなることから配向角は 70°付近まで上昇する．

また，x=16 付近では配向角が急激に変化し，大きな速度勾配によって自由表面上でダ

イレクターの回転が起こっている．その後，下流にいくにしたがって，配向角は上昇し，

x=20付近からはランダム配向に近づくために 0°に収束していく．λが大きくなるほど，

流動配向の影響に対して，ブラウン運動と粒子間相互作用の影響が相対的に大きくなる

ために配向が緩和しやすくなる． 

以上のように，ダイ出口付近から粒子が流動配向しやすくなることによって異方性が

強まり，弾性効果が強く現れると自由表面形状が膨らむ．したがって，λが小さくなる

につれて，自由表面形状の膨らみが大きくなる．このように弾性効果が強く現れると自

由表面形状が膨らむ現象は，高分子流体のコーティング流れにおいても報告されている 

[56]．  
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Fig. 5-11 Distribution of orientation order parameter S along free surface for Pe=100, λ=0.1, 0.2, 

0.3, U=1, φ = 0.1 and α = 0.4. 
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Fig. 5-12 Orientation angle ϕ along free surface for Pe=100, λ=0.1, 0.2, 0.3, U=1, φ = 0.1 and 

α = 0.4. 

次にペクレ数 Pe の影響について調べる．図 5-13に示すように，自由表面形状は，Pe

が大きいほど膨らみが大きくなる．これは次に示すように粒子配向の異方性が強くなる

ためであると考えられる．図 5-14は Peをパラメーターとした自由表面上の配向度 Sの

グラフである．Pe が大きくなると，ブラウン運動の影響が相対的に弱まり，速度勾配

の影響が大きくなり，配向角付近に配向が集まるために配向度が高くなる．図 5-15 は
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配向角ϕ のグラフである．いずれの Pe においても，伸長流れの影響からダイ出口付近

での配向角は大きくなるが，その後に x=16付近まで急激に減少していき，下流におい

ては配向が緩和していく様子が見られる．しかし，Pe=10の場合においてはブラウン運

動の影響が比較的大きくなるので，粒子の配向は自由表面の法線方向からずれることに

なり，下流における配向の緩和も早くなる．このように，Pe が大きいほど，ダイ出口

付近で粒子が回転軸を流れに垂直な方向に向けて配向し，配向度も高くなることから，

異方性による弾性効果が強く現れ，先に図 5-13 に示したように，自由表面形状の膨ら

みが大きく現れるものと考えられる．  
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Fig. 5-13 Profiles of free surface for Pe = 10, 50, 100, λ = 0.2, U = 1, φ = 0.1 and α = 0.4. 
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Fig. 5-14 Distribution of orientation order parameter S along free surface for Pe = 10 , 50, 100, 

λ = 0.2, U = 1, φ = 0.1 and α = 0.4. 
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Fig. 5-15 Orientation angle φ along free surface for Pe = 10, 50, 100, λ = 0.2, U = 1, φ = 0.1 and 

α = 0.4. 

 

次に, 体積分率 φ の影響について調べる．図 5-16はφ をパラメーターとした自由表面

形状を示しており， φ を大きくすると自由表面形状の膨らみが大きくなっている．これ

は，粒子アスペクト比やペクレ数の影響に関する解析と同様に，φ が大きいほど粒子配

向度が高くなり，異方性が強く現れることに起因している．以下で粒子配向について解
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析する．図 5-17はφ をパラメーターとした配向度S，図 5-18は配向角ϕ のグラフである．

ダイ出口から下流まで，配向度の傾向においては各体積分率で定性的に同じ傾向がみら

れるが，x=16.5付近から x=20付近までの速度勾配が 0 でない領域では，粒子は流れに

よって回転し，体積分率が高いと粒子間相互作用によって粒子が同期して回転しやすく

なるために配向度が高くなり，配向角は自由表面の法線方向に近い角度に向きやすくな

る．下流においては，速度勾配がほぼ 0でランダム状態であるが，体積分率が高いと粒

子間相互作用の影響を受けるために，ブラウン運動による自由な回転が妨げられ，ラン

ダム状態に遷移しにくくなるためにφ =0.25の配向度が高くなり，配向角の緩和は遅く

なる． 
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Fig. 5-16 Profiles of free surface for Pe = 100, λ = 0.2 (solid line : φ = 0.1, α = 0.4, U=1, dash 

line : φ = 0.15, α = 0.6, U=1.5, dot line : φ = 0.2, α = 0.8, U=2). 
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Fig. 5-17 Distribution of orientation order parameter S along free surface for Pe = 100, λ = 0.2 

(solid line : φ = 0.1, α = 0.4, U=1, dash line : φ = 0.15, α = 0.6, U=1.5, dot line : φ = 0.2, α = 0.8, 

U=2). 
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Fig. 5-18 Orientation angle ϕ along free surface for Pe = 100, λ = 0.2 (solid line : φ = 0.1, α = 

0.4, U=1, dash line : φ = 0.15, α = 0.6, U=1.5, dot line : φ = 0.2, α = 0.8, U=2). 

 

次に，各粒子の配向について考える．本計算手法では，各粒子の配向挙動を計算する

ため粒子の配向分布状態を評価することが可能であり，粒子配向や粒子の運動に関する

より詳細な情報を得ることができるので，工学的により有用なシミュレーションを行え
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ることになる． 

図 5-19に Pe = 10のときの，x = 15.2, 16, 17, 18, 20, 25.2における粒子の配向ベクトル

e の分布を示す．これらの図は，第 3 章と同様に e の始点を球の中心に置いて，e の向

きを単位球面上にプロットしたものである． e と−e には物理的な違いがないため，紙

面手前側の半球面上の交点のみを示している． 1 ステップあたりに計算する粒子数は

500であり，流れが定常になった状態の粒子の配向をプロットした．  

x = 15.2ではダイ出口直後であるので伸長流れの影響が支配的になっており，ダイレ

クターの配向角付近に粒子が集中している様子が分かる．その後，下流に行くにつれて

速度勾配が小さくなっていくので，徐々に配向は緩和していき，さらに速度場は一様流

れであるので，下流では粒子配向はランダム状態になる．図 5-20 に Pe = 100における

粒子の配向分布を示す．定性的には，Pe = 10と同じ傾向が見られるが，x=17において

も粒子配向に秩序が見られる．しかし，粒子分布は z軸方向にランダムに分布している

ことが分かる．伸長流れによる速度勾配によって粒子の配向は限定されるが，伸長方向

を回転軸とする回転には流れによる拘束がないために，ブラウン運動と粒子間相互作用

によって広く分布することになる．これは平均値として得られる配向度や配向角からは

得られない情報であるので，粒子の運動を知る上で重要なデータになる． 
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(a) x=15.2 

 

(b) x=16 

 

(c) x=17 

 

(d) x=18 

 

(e) x=20 

 

(f) x=25.2. 

Fig. 5-19 Orientation distribution of particles on free surface for Pe = 10, λ = 0.2, U = 1, φ = 0.1 

and α = 0.4: (a) x = 15.2, (b) x = 16, (c) x = 17, (d) x = 18, (e) x = 20, (f) x = 25.2. 
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(a) x=15.2 

 

(b) x=16 

 

(c) x=17 

 

(d) x=18 

 

(e) x=20 

 

(f) x=25.2. 

Fig. 5-20 Orientation distribution of particles on free surface for Pe = 100, λ = 0.2, U = 1,  

φ = 0.1 and α = 0.4: (a) x = 15.2, (b) x = 16, (c) x = 17, (d) x = 18, (e) x = 20, (f) x = 25.2. 

 



- 90 - 

ここからは蒸発を考慮したコーティング流れの数値解析について考える．本研究では，

Pe と E（=PewSn）をパラメーターとしてコーティング流れを解析した．図 5-21～5-24

に Pe=10, E=1（Pew=100, Sn=0.01）における流速，粒子の配向方向，配向度と溶媒の質

量分率の分布を示す．ここでは，流れ場が変化しなくなった後の無次元時間 3の間の平

均値を用いて評価している．図 5-21 は流体の速度ベクトル分布と自由表面形状を表し

ており，自由表面はダイ出口直後から x=20付近まで曲線的に変化していき，その後，

蒸発の影響で下流にいくにいたがって自由表面高さが減少していく．速度分布は自由表

面形状の変化に対応して，ダイ出口直後で大きく変化している． 

図 5-22 に溶媒の質量分率の分布を表す．溶媒の質量分率は，溶媒が蒸発するために

自由表面付近で値が小さくなっていく． 

図 5-23，5-24に粒子の配向方向と配向度を示す．図 5-23の線分は，粒子のダイレク

ターを示し，その向きが配向方向を，線分の長さが配向度を表している．ダイ出口直後

で配向度が高く，粒子が流れに垂直に近い配向をする領域が存在するが，流れとともに，

フィルムの中央付近で配向が緩和する様子が見られる．しかし，より下流では，蒸発に

よって自由表面付近の粒子の質量分率が上がることで粒子間相互作用が増大し，再び秩

序構造が出現するために粒子の配向度は高くなり，粒子は自由表面の法線方向に近い方

向に配向することになる． 

図 5-25，5-26は Pe=100, E=1（Pew=1000, Sn=0.001）における粒子の配向方向と配向度

である．Pe = 10, E=1の場合と比較すると，流れ場の影響が蒸発の影響よりも大きいた

めに，伸長速度が高い領域では高い配向度になるが，下流にいくにしたがって配向度は

下がっていく．Pe = 10の場合に見られた配向度の再上昇は顕著には現れることはなく，

下流側のフィルムの厚さの変化は小さい． 
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Fig.5-21 Distribution of velocity vectors for Pe=10, E=1 (Pew=100, Sn=0.01), U0 = 10, λ =0.2, 

φ =0.25, α =1, and w∞=0.3. 

 

Fig. 5-22 Distribution of mass fraction of solvent for Pe=10, E=1 (Pew=100, Sn=0.01), U0 = 10,  

λ =0.2, φ =0.25, α =1, and w∞=0.3. 

 

Fig.5-23 Distribution of directors for Pe=10, E=1 (Pew=100, Sn=0.01), U0 = 10, λ =0.2, φ =0.25, 

α =1, and w∞=0.3. 
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Fig. 5-24 Distribution of orientation order parameter S for Pe=10, E=1 (Pew=100, Sn=0.01),  

U0 = 10, λ = 0.2, φ = 0.25, α =1, and w∞=0.3. 

 

Fig.5-25 Distribution of directors for Pe=100, E=1 (Pew=1000, Sn=0.001), U0 = 10, λ =0.2,  

φ =0.25, α =1, and w∞=0.3. 

 

Fig. 5-26 Distribution of orientation order parameter S for Pe=100, E=1 (Pew=1000, Sn=0.001), 

U0 = 10, λ =0.2, φ =0.25, α =1, and w∞=0.3. 

 

蒸発の強さを表すパラメーターE の影響について考える．図 5-27 に示す自由表面に

沿った溶媒の質量分率 w の分布から，Eが大きいほど，溶媒の質量分率が小さく，蒸発

が活発になっている．したがって，図 5-28に示すように，自由表面形状は E が大きい



- 93 - 

ほど下流側のフィルムの厚さが薄い形状となる．このような溶媒蒸発量の違いが，粒子

配向挙動に及ぼす影響を以下で解析する． 
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Fig.5-27 Distribution of mass fraction of solvent w along free surface for E=0.1, 0.5, 1, U0 = 10, 

Pew=100, Pe=10, α =1, and w∞=0.3. 
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Fig.5-28 Profiles of free surface for E=0.1, 0.5, 1, U0 = 10, Pew=100, Pe=10, α =1, and w∞=0.3. 
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図 5-29は E をパラメーターとした自由表面に沿った配向度のグラフである．いずれ

の条件においてもダイ出口付近では値が上昇しており，x=20 付近までは速度勾配の低

下とともに配向度が減少していく．下流においては，溶媒の蒸発によって配向度が高く

なっていき，系が液晶相に転移していく．配向角は，図 5-30 に示すように，ダイ出口

付近では伸長流れによって自由表面の法線方向に配向しやすくなるが，配向緩和にした

がって一旦 0°に近づいていく．しかし，下流では蒸発によって分散系が液晶相へ転移

することによって，再び流れに沿った配向に近づき，特定の角度付近に固定化される． 
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Fig.5-29 Distribution of orientation order parameter S along free surface for E=0.1, 0.5, 1, U0 = 

10, Pew=100, Pe=10, α =1, and w∞=0.3. 
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Fig.5-30 Distribution of orientation angle ϕ along free surface for E=0.1, 0.5, 1, U0 = 10, 

Pew=100, Pe=10, α =1, and w∞=0.3. 

 

次に Peの影響を考える．図 5-31は自由表面上の粒子分散系の配向度を示している．

Pe=10 の配向度はダイ出口付近の伸長流れと蒸発による粒子間相互作用の増大によっ

て高い値を保ったまま x=20付近まで減少していく．下流においては，速度勾配が 0 に

なるので蒸発による影響だけが残ることになり，粒子の相互作用によって液晶相が作ら

れることになるになるので配向度の再上昇が起こることになる．Pe が大きくなると蒸

発の影響が相対的に小さくなっていくので，下流における配向度はそれほど大きくなら

ない．  

図 5-32は自由表面に沿った配向角 ϕ のグラフである．Pe=10の配向角は蒸発による

粒子間相互作用による秩序構造の形成によって−60°付近まで減少し，そのままの値を

維持する．Pe が大きくなるにつれて流れの影響が強くなっていくので，ダイ出口付近

では，より大きな配向角をとるが，下流に行くにしたがって図 5-31に見られるように，

配向角 0°に近づいていく傾向が現れ，配向度が小さな値になっていることからも系が

ランダム状態に近くなっていることが分かる． 
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Fig.5-31 Distribution of orientation order parameter S along free surface for Pe=10, E=1 

(Pew=100, Sn=0.01) , Pe=50, E=1 (Pew=500, Sn=0.002), Pe=100, E=1 (Pew=1000, Sn=0.001), 

U0 = 10, rp=0.2, φ =0.25, α =1, and w∞=0.3. 
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Fig.5-32 Distribution of orientation angle ϕ along free surface for Pe=10, E=1 (Pew=100, 

Sn=0.01) , Pe=50, E=1 (Pew=500, Sn=0.002), Pe=100, E=1 (Pew=1000, Sn=0.001), U0 = 10, 

rp=0.2, φ =0.25, α =1, and w∞=0.3. 
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Fig.5-33 Profiles of free surface for E=1, U0 = 10, rp=0.2, φ =0.25, α =1, and w∞=0.3 

 Pe=10 (Pew=100, Sn=0.01), 50 (Pew=500, Sn=0.002), 100 (Pew=1000, Sn=0.001). 

 

次に各粒子の配向分布について考える．図 5-34は Pe=10, E=1（Pew=100, Sn=0.01）に

おける粒子の配向の分布を特定の x 座標ごとに示している．x = 15.2ではダイ出口直後

であるので，伸長流れの影響強く受け，配向角が−40°付近に粒子の配向が集まってい

る．その後，x = 15.2, 16, 19.2では流れによる速度勾配の影響を受けるが，x = 19.2では

配向度の低下がみられ，配向分布のばらつきが大きくなるが，蒸発がない場合とは異な

り，ランダム配向にはなっていない．ブラウン運動の影響を受けるためにダイレクター

周辺で z軸方向にも配向の分布が見られる．x = 25.2, 29.2においては一様流れになって

いるが，蒸発による粒子間相互作用の増大により秩序構造ができているので，粒子の配

向はダイレクター周辺に集まることになる．図 5-34は Pe=100, E=1（Pew=1000, Sn=0.001）

における粒子の配向分布である．ダイ出口付近では Pe=10の場合よりも配向のばらつき

が小さいが，Pe が大きくなると蒸発の影響が少なくなるために，蒸発がない場合のコ

ーティング流れにおける配向分布と同様に下流においてランダム配向を示す． 
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(a) x= 15.2 

 

(b) x= 16 

 

(c) x = 19.2 

 

(d) x = 25.2 

 

(e) x = 29.2 

Fig. 5-34 Orientation distribution of particles on free surface for Pe=10, E=1 (Pew=100, 

Sn=0.01), U0 = 10, rp=0.2, φ =0.25, α =1, and w∞=0.3:   (a) x = 15.2, (b) x = 16, (c) x = 19.2, 

(d) x = 25.2, (e) x = 29.2. 
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(a) x= 15.2 

 

(b) x= 16 

 

(c) x = 19.2 

 

(d) x = 25.2 

 

(e) x = 29.2 

Fig. 5-35 Orientation distribution of particles on free surface for Pe=100, E=1 

(Pew=1000, Sn=0.001), U0 = 10, rp=0.2, φ =0.25, α =1, and w∞=0.3:   (a) x = 15.2,  

(b) x = 16, (c) x = 19.2, (d) x = 25.2, (e) x = 29.2. 
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5.4 結言 

本研究では，ディスク状粒子分散系のスロットコーティング流れを，有限要素法と

Brownian Configuration Field 法をカップリングした，ミクロ－マクロシミュレーション

手法により数値計算した． 

溶媒の蒸発を考慮しないコーティング流れについて，ダイ出口付近の粒子の配向方向

は自由表面の法線方向に近い方向となり，伸長流れの影響から粒子はダイレクターの配

向角付近に配向しやすくなる．下流においては，一様流れになっていくので，粒子の配

向はランダム状態になることが分かった． 

粒子アスペクト比が小さくなると，粒子は回転しにくく，配向角の方向に配向しやす

くなる．それで，ダイ出口付近の配向度が上がり，下流における配向角の緩和が遅くな

る．ペクレ数を大きくすると，粒子の回転に関してブラウン運動の影響よりも速度勾配

の影響が大きくなるために，ダイ出口付近における配向度が高くなり，配向角も大きく

なる．体積分率を大きくすると，自由表面上の速度勾配が 0でない領域では，速度勾配

と粒子間相互作用によって粒子がまわりの粒子と同期して回転しやすくなるために配

向度が高くなり，下流においては粒子の数密度が上昇するために配向度が高くなる． 

自由表面形状はダイ出口付近の粒子配向による異方性に起因する弾性効果が強くな

る条件，すなわち粒子アスペクト比が小さい，ペクレ数が大きい，粒子体積分率が大き

いときに膨らみが大きくなる．配向分布に関しては，粒子の配向はダイ出口付近では伸

長流れの影響によって，ダイレクターの配向角付近に粒子が集中するが，下流に行くに

つれて配向分布が分散しランダム状態になる．ペクレ数を上昇させると配向角付近に粒

子がより多く集まるが，速度勾配のない z軸方向にもブラウン運動と粒子間相互作用に

よって拡散していく． 

溶媒の蒸発を考慮したコーティング流れについては，蒸発により下流側のフィルムの
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厚さが薄くなっていき，粒子の質量分率が上昇することによって粒子間相互作用が大き

くなるために，下流側で液晶相への転移が起こるので配向度の上昇が起こる．  

ダイ出口付近では速度勾配が大きいので，配向度が高く，蒸発の強さの違いによる配

向度の差は少ないが，下流においては，蒸発の影響が強くなるほど系が液晶相に転移し

て秩序構造を形成しやすくなるために，配向度に大きな差ができる．そして，配向角は

下流側で固定化される．液膜中央付近では，流れに沿った配向の緩和と下流の蒸発の影

響による再配向が顕著に現れる．配向角の固定化は配向膜の機能性に大きく影響するた

めに，どのように固定化が起こるかの予測は実際の成形プロセスにおいて重要な情報と

なる．ペクレ数を大きくすると，蒸発の影響が少なくなるために粒子間相互作用が相対

的に弱まるので，下流に向かって配向度は低くなる．配向角も相互作用の減少によって，

下流においてランダム状態を示す 0°付近に収束する．また，自由表面形状は，自由表

面上の粒子の蒸発による拡散が小さくなるために，自由表面の位置は蒸発を考慮してい

ない薄膜とほぼ同じになる．この結果は基材の速度を変化させることによって配向膜形

成を制御することができることを示す． 

本計算では，蒸発を考慮したコーティング流れの計算を行うことで，流れとともに一

旦粒子配向の緩和が進んだ後，溶媒蒸発の影響による再配向が生じる現象を捉えること

ができた．また，配向分布の解析により，再配向の様子を従来の計算手法よりも詳細に

解析することが可能となった．これらのデータは，粒子配向挙動を考慮した機能性フィ

ルムの成形プロセス設計に有用なデータであり，実験によって得ることは難しく，本数

値シミュレーションの有用性が示された． 
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第 6 章 結論 

 

 

本研究では，複雑流体の一種である粒子分散系の流動と流動誘起構造について数値解

析を行った．ここでは，粒子配向挙動の計算に Brownian Configuration Field（BCF）法

を用いて，マクロ流動計算と連立して粒子の配向に関する運動方程式を解くことで，粒

子分散系の流動挙動などのマクロ情報と流動中の粒子挙動に関するミクロ情報を得た．

具体的には，ディスク状粒子希薄分散系および濃厚分散系について，簡単な流れ場にお

ける粒子挙動の解析から計算モデルの妥当性の検討を行い，さらに実際の工業分野で現

れる流れの問題について，複雑な流れにおけるマクロな流動挙動とミクロな粒子の挙動

を調べた．特に工業的に重要となる濃厚分散系については，粒子間相互作用を平均場ポ

テンシャルによって表現することで，計算負荷を抑えた計算手法を提案した．この結果

は，実験や他の数値計算の結果 [6-9] と定性的に合致し，本計算モデルでディスク状粒

子分散系の挙動を表現できることを確認できた． 

第 2章では，ディスク状粒子を偏平回転楕円体でモデル化し，希薄分散系の単純な流

れと平行平板間流れを対象に解析を行った．せん断流れにおいては，ペクレ数が大きく

なると粒子が流動配向しやすくなり，それによって，粘度の shear-thinning性や第１法

線応力差が発現することを確認できた．また，平行平板間流れにおいては，BCF法を用

いて，流速分布と粒子の配向分布を計算することができた．粒子アスペクト比を小さく

すると，流速分布は shear-thinning性流体でみられるような中央付近で平らな形状にな

り，ペクレ数が大きくなると速度勾配の影響が大きくなるので，粒子がより配向しやす

くなる．ここでは，本計算結果が偏平粒子希薄分散系に対する実験や他の数値計算の結

果と定性的に一致することを確かめ，ディスク状粒子を偏平粒子回転楕円体でモデル化
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したミクロ‐マクロシミュレーションの有効性を確認した． 

第 3章では，単純せん断流れと平行平板間流れにおいて，工業的に重要であるディス

ク状粒子濃厚分散系のレオロジー特性や流速分布，配向情報を示した．本研究では，平

均場ポテンシャルを用いた粒子間相互作用の表現を適用した．単純せん断流れでは，配

向度は粒子間相互作用による秩序構造形成のために，希薄系よりも大きくなる．また，

レオロジー特性に関しては実験や他の数値計算で見られる非ニュートン性が確認され，

shear-thinning 性の強い粘度特性や希薄系よりも大きな値の第１法線応力差が現れた．

平行平板間流れでは，粒子アスペクト比が小さい，ペクレ数が大きい，体積分率が大き

い場合に，分散系に異方性が強く生じ，流路中央付近で平らな形状の流速分布になる．

そして，速度勾配が小さい領域が広くなるために，希薄系に比べて配向度が小さくなる．

過渡応答に関しては，濃厚系における粒子は，まわりの粒子と同期して回転しやすくな

るために，配向度や配向角が希薄系よりも早い時間で定常状態になる．このように，粒

子配向挙動の数値計算法に BCF 法を適用し，さらに粒子間相互作用を平均場ポテンシ

ャルで表現することにより，濃厚系であっても，低コストでディスク状粒子分散系の挙

動を表現することができることが分かった． 

第 4章では，高分子融液およびディスク状粒子分散系について，マクロ流動に対する

計算と流体のミクロスケール構造に対する確率的シミュレーションをカップリングす

る計算手法を用い，単軸スクリュー押出機内の流れの数値計算の結果を示した．押出機

内の流れは浅溝流路内流れでモデル化し，高分子の配向角分布を描画するために，流れ

場のサンプリング点で追加の確率的シミュレーションを行う低コストの計算手法を提

案した．高分子融液の計算においては，マクロ情報である速度場や応力場と，ミクロ情

報であるダイレクターや配向度の分布のデータを得た．また，サンプリング点では配向

角の確率分布を計算することができ，より詳細な流体内部構造情報が得られた．本手法

を用いれば，押出機内の流れのような，高分子成形加工における流れ中の高分子配向の
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影響を解析できる．ディスク状粒子分散系の数値計算では，粒子の配向挙動を解析し，

本計算手法が粒子分散系に対しても適用可能であることを確認した．  

第 5 章では，有限要素法と BCF 法をカップリングしたミクロ－マクロシミュレーシ

ョン手法によりディスク状粒子分散系のスロットコーティング流れの数値計算を行っ

た． 

蒸発を考慮しないコーティング流れについて，粒子は伸長流れの影響が大きいダイ出

口付近で自由表面の法線方向に強く配向し，下流においては，速度勾配が 0 になるので

粒子の配向はランダムになって配向度も小さくなっていく様子が確認できた．自由表面

形状は異方性が強くなる条件，つまり，粒子アスペクト比を小さくする，ペクレ数を大

きくする，粒子体積分率を大きくすることで，弾性効果による形状の膨らみが生じる． 

蒸発を考慮したコーティング流れでは，蒸発の影響を強くすることで，下流側の自由

表面の厚さが減少し，粒子間相互作用によって液晶相への転移が生じることで配向度が

上がり，液晶転移によって配向角が固定化されることが分かった．ペクレ数を大きくす

ると，蒸発の影響が相対的に小さくなるので，粒子が液晶構造を作りにくくなり，下流

において配向度は低くなる．粒子の配向状態は分散系が等方系に向かうために，粒子の

再配向は見られない． 

上述のように，本研究では，ディスク状粒子希薄分散系と濃厚分散系において，単純

せん断流れのような簡単な流れ場からコーティングのような複雑な流れまでの種々の

流れ場に対して，マクロ流動挙動と統計力学的手法を用いた粒子挙動のミクロ計算をカ

ップリングしたシミュレーションを行った．ここでは，ディスク状粒子を偏平回転楕円

体でモデル化し，粒子間相互作用は平均場ポテンシャルで表現し，さらに，BCF法を用

いて計算負荷を抑えた数値計算手法を提案することで，コーティング流れのような実際

の成形加工を模擬した複雑な流れ問題への適用を行った．特に蒸発を考慮した濃厚系の

コーティング流れの計算では，実験では解析が困難な現象を捉え，また本シミュレーシ
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ョン手法の特色を活かした解析が行えることが示された．ダイ出口付近の伸長流れによ

る粒子配向と下流側の蒸発による粒子濃度上昇に起因する粒子の再配向が予測され，流

動条件により再配向領域の出現の様子が異なることが分かった．一方，粒子分散系の配

向挙動に関する実験では，流動複屈折測定を用いて流れ場における粒子配向を測定する

ことが可能であるが，その測定原理上，測定される流動複屈折は流路高さ方向（コーテ

ィング流れでは膜厚方向）の積分値になる [16]．そのために，コーティングの薄膜方

向の粒子配向分布を測定することはできない．したがって，本計算で捉えられた膜厚方

向の配向角と配向度の分布や，蒸発の影響による粒子の再配向が生じる領域の分布の評

価については，数値計算による予測が必要となる．また，これらの特性は最終製品のフ

ィルムの機能性にも大きく影響するため，成形加工プロセスの設計上，重要な情報とな

る．さらに，BCF法による個々の粒子挙動の計算結果により，各時刻，各位置における

粒子配向分布を解析することができるために，流体内部構造に関するより詳細な情報を

考慮したプロセス設計を可能とする． 

このように，本研究で提案した計算手法は，実際の成形加工における流れ問題へも適

用可能な比較的計算コストの低いミクローマクロシミュレーション手法であり，配向膜

成形時において，光学フィルムの発色性などのフィルムの機能性を決定する配向特性や

粒子の配向分布を得ることができる．コーティング流れに関して，流動中における粒子

の配向挙動や膜厚方向の具体的な配向分布のデータを得ることが可能になるので，本シ

ミュレーションから得られる情報はプロセス設計上，非常に有用である．したがって，

本研究は工学的に有用な新規の解析ツールを提供し，その成果は工学的に有用なもので

あると考えられる． 
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