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高分子混合系の相分離ダイナミクス :

Lagrange措像に基づ く計算機シミュレーション

お茶大理 奥薗透

高分子混合系のダイナミクスを記述する現象論的なモデルである二流体モデル【11に基づ

いて､Smoothed-ParticleHydrodynamics(SPH)法 【21を応用することにより､新たな数

値モデルを構築する｡ここでは､最初の試みとして､粘弾性効果はいっさい無視する (その

取り入れ方については議論する). シミュレーションは､2次元の系での domaingrowth
kineticsと､shear且ow下での相分離過程に関して行う｡

SPH法は､天体物理学での流体計算でよく用いられている手法である｡この方法では､

卒る与えられた場 A(r)に対して､次のようなsmoothedvariableAs(r)が定義される :

As(r)-/dr'W(r-r'･h)A(r')･ (1)

ここで､積分核 W(r-r',h)はsmoothingfunctionと呼ばれ､位置 r でのサイズ hの流

体粒子を定義する.典型的には､W は W(r,h)∝ e-r2/h2のような Gauss型である.も

しも十分な数の点の集合 (ri)(i-1,…,N)がランダムな位置に流体の密度に比例する確

率で与えられるならば､(1)の積分は､モンテカルロ積分法により

As(r)専 管 W(r-rj,h,･ (2)

ただし､pJ･≡p(r,･)は rjにおける流体の密度で､実際の数値計算上では､その smoothed

variableps(r,･)で代用される｡即ち､

pi-∑mwi,･ (3)
∫

ここで､Wi3･≡ W(ri-rJ･,h)である.また､m ≡Idrp(r)/Nは流体粒子の質量である.

(1),(2)からわかるようにAβ(㍗)はγによって微分可能である｡したがって､例えば､密度

勾配の rトでの評価 (∇p)iは､

(∇p)i-∑m∇t･W.･,･ (4))
と表されるoただし､∇iWi,･≡未 W(ri-rj,h)であるoこのような手続きによって､流

体力学的方程式は流体粒子 tri)の運動方程式に変換される.

今､二流体モデルにおいて､A,B二種類の流体粒子を考える｡二流体モデルによると､

流体粒子に働く力は､粘弾性効果を無視すれば､化学ポテンシャルの勾配による熱力学的力

と､粘性ス トレス､そして二つの流体の速度差に比例する摩擦力である｡ このことを考慮し

て､次のようにLagrangian上 と散逸函数78を書く:

L-P jl;+,H (p,･,i,･)],
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(5)
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花-鍔nD,･:D3･･芸亨諾 <3･(vA-VB)3', (6)

ここに､m,･および i.j≡かjは､それぞれ粒子 3'の質量および速度､ 4･jCまrjにおけるA

流体の質量比､I(p]･,4,･)は単位質量あたりの自由エネルギー､7日ま流体の shearviacosity

(両方の流体で等しいと仮定)､vA､VB は､それぞれ A､B流体の局所的速度､Dj は

平均流速 V≡4･vA+(1-4･)vB に関する対称な速度勾配テンソルの tracelesspartの位置

r}･での評価､E3･および(VAL-VB)3･は､それぞれ r3･での二流体間の摩擦係数および速度差

である｡ (一般に､i:は ∇¢を含んだ形に拡張できる.)これらによって､流体粒子 iの

運動方程式は､
daL: aL: 87%

~- ~両 +両dt∂i.i

によって与えられる｡これは､二流体モデルのもうひとつの表現である｡
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