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剛体球系の粘性係数及びその SheaHate に対する依存性 を,非平衡分子力学により

Couettenowを Simulateする事により求めた. 粒子数Nは 108,及び 256にとり

一辺 Lの立方体を基準領域にとり,その各辺に平行に x,y,Z軸にとる｡ 局所的な速

度の x成分が Z 軸方向に一定な傾きD を持っような系を考える｡計算機実験での最も

基本的な境界条件としては,平衡状態で用いられている周期的境界条件を定常流が存在

する系を取 り扱えるように拡張した｡ 基準領域を,それに合同な領域で囲んだ時,基準

領域に対 して,上側に按する領域ではDI.,下側に按する領域では-DI｣だけ大きい重

心速度の Ⅹ成分を持っ｡従って,基準領域にある速度 (ui,Vi,Wi) を持つ粒子 i

の上側の領域-の像 i′の速度 ,座棟として

Ui′- Ui+DL ; Vi′ - Vi; Wi′-Wi

Xi′ - Xi+Dい ; Yi′- Yi; Zi′-Zi

(1)

(2)

ととる｡ iの下側の領域-の像 i〟の位置,速度は, (1),(2)で十 を一 に換えた
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ものを与える｡更に粒子 iが基準領域から上側,下側に出て行った時には iの位置 ,

速度を i〝 及び i′ のもので置き換える｡ (2)の位置の与え方で,粒子の運動が常に連

続で,境界条件が Newtonの運動方程式と矛盾しないものになり,従って,同一領域内

で起こる衡突と,二つの領域にまたがって起こる衡突に差を無 くす事が可能である｡

この境界条件を採用する事により,粒子数が少ないとい う計算機実験の不可避な制約

よりの影響を,平衡状態の場合と同程度にする事が出来,やや人為的と思えるGosling,

McDonald,Singerl), 及び Ashurst,Hoover2)の課 している境界条件より適切なものと

考えられる｡

上記の境界条件下では,系の温度はCouettenowでのエントロピー生成により,上昇

するo 粘性係数はこのエントロピー生成率 cvT- qD2 よ｡求めるo 実際の計算では

基準領域を Z軸に垂直な 10層に分け,各々の層内で局所温度 ,局所密度を定義し,こ

れらの局所量がほぼ一様になり,かつ局所的速度が目的とする直線にほぼ乗ることを確

かめてから粘性係数の計算を始める｡この定常状態は,初期条件が,粒子を f･C ･C 構

造に配置 し,粒子の速度は, Random な方向を持ち,ほぼ同じ大きさであるとした時

N-108,pr-p/pc- 0･354 (pcは最充填密度 ),DL-0･1×(初期条件での速度

の rOOtmeanSquare )と取った時, 10,000回の衝突以内で実現されたo これを物理

的時間に換算すると,剛体球の直径,質量をAr原子と同じものにとると0.4×10~10S

になる｡一方,速度分布は数千回の衡突以内に近似的な Maxwell分布となる0

単位系 として,剛体球の直径 O,質量M,及び 7 -0(M/kBTo) (Toは任意の温

皮 )を長さ,質量,及び時間の単位とする｡ 換算温度 β,ReducedShear-rateDrを

♂-T/T｡,Dr-DT/V甘 と定義すれば,剛体球系ではポテンシャルにェネルギーパ

ラメタ-がない事から温度は本質的な役割 を課さず,従って温度変化は,単に時間の進

み方を変えるにすぎないから,7(0,D,Pr)011/2-70(Dr,pr)はDr及び prのみに

依存するO でOの Drを通しての温度変化 を無視 して,温度上昇よ｡求めた値をqoTと

すると,7oTは n を粒子数密度として,

vo - i D2 7.Tt/n +const･

と与えられるo一方,圧力テンソルから求めた 70の値をりoPと書けば,りoPは圧力テ

ンソルの x-Z成分をpXZとして,
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ヴUtつ二二
1

J膏 ･去 ･p x z

から求まる｡

我々の計算では,pr-0･1 から p,-0･68まで8点の密度について,I)I-1/120,

1/60,1/30,1/15の shear-rateについて上記の でoT,符oPを計算 したo pr-0･667

が計算機実験で示唆 されている固相一流相転移点であるからp,-0168 は準安定流体

相になっているo表 1にqoT,qoPの代表的な値を示 したo これから,qoT, qoPの計

算値がよく一致している事,従って,局所的な温度,密度が,この計算の範囲内におい

ては一様とみなし得る事,更には我々の 符｡の計算精度が良いと思われる事がわかる｡

表 1

〟r 符(IT P甲o RangeofO

0.1 0.21±0.01 0.21±0.01 0.65- 4.8

0.2 0.26± 0.01 0.25±0.02 0.66- 1.2

.0.354 0.52±0.02 0.55±0.04 0.43- ㌔0.96

0.6 2.9 ± 0.2 2.9 ± 0.1 0.53- 1.49

0.667 6.5 ±0.3 6.6 ±0.5 0.34～ 1.48

0.667(a) 7.9 ±0.3 7.6 ± 1.6 0.36- 0.92

0.667(b) 8.7 ±0.2 8.6 ± 0.4 0.36- 0.55

分子力学より得られた

甲.(D,,Pr)-q(T,OD

の値 o i)Tの値は (a)の場合 1/30, (b)で 1/60,他のものはすべて

1/15｡ 粒子数はすべての場合 108個｡計算の長さは衝突回数で

70,000- 260,000回｡
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qoの shear-rateによる変化は p,- o･354,Pr-0･667の 2点で調べたo図 1より

Drキ 0による 符O の最初の補正項は Kawasaki-Gunton3)で示されているようにJDr

に比例する事がわかるo pr- 0･2, Pr-0･6で各々二つのDTの値について計算した

でOの値 を用いてV瓦,の係数を調べ, 符o(Dr,p,)は近似的に,

70(Dr,P,)- 70(0,p,)〔ト (0･14+0･11y)Jill-〕

と与えられる事がわかった｡

ここで y-PVm kBT-1は

COmPreSSibilityfactorで ,

Camahan-Starling4)の現象論

的表示により求めた0 70
図 2に上式で外挿 した

n(T,0･P,)の値 をEnskoy 9
の値 5)で規格化して示した｡

又比較のため,Alder,Gass, 8
W血wright6)の平衡状態の相

関関数の積分より求めた値も 7

示 してある｡

図 2より,我々の結果は

p,- o･5位 までは Alder達

の値 とよく一致 しているが,

それ以上の密度では,系統的

0.1 0.2 0.3

図 1･ pr- 0･667の場合に,

巧｡(Dr,p,)を ∨'5,に対 して

外挿 したもの｡

に大きくなる事が認められる｡

この相違が出た理由の一つ としては,高密度領域では相関関数の long･tan7) は非常に強

いものとなっていることから,Alder達の計算においては,相関関数の漸近的振舞いが

充分とり入れ られていなかった事も考えられる｡

追記 :以上の結果は,研究会のときの話 を中心にまとめたものであるが,その後に得

られた結果 を加えた ,̀

-B122-



非平衡状態にある流体の計算機実験

吃(T,0,Pr)
両手訂

鼻 X●

茨k

●●

0.10.20.30.40.50.60.7

図21 Ibduceddensity P,の関数として,7(T･0･p,)を

Enskog の値 かE(T,P,)で規格化 して表わしたものo｢●｣は我々の得た結果で, ｢XJ はAlder達の得た結

果である｡
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