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研究成果の概要（和文）：　本研究は、近年進歩の著しい流体の数値解析法である粒子法を多孔質体内の水の浸潤、脱
水過程に応用して、界面形状の変化について解析するとともに、それを土壌の輸送過程の１つである気相中の拡散係数
の推算へ応用することを目的としたものである。
　結果として、MPS法で、３つの球からなる孔への水の浸潤過程を計算することには成功したが、界面形状に関しては
正確に再現することは難しかった。このため、幾何学に基づいた界面形状の計算法について検討を始めた。

研究成果の概要（英文）：In this study, I tried to apply the particle method for simulating the change in t
he shape of gas/water interface during wetting and drying processes, and in addition analyze its effect on
 the gas diffusion coefficient in porous media. 
I used one of the variation of the particle method, moving-particle-semi-implicit (MPS). With this method,
 I successfully simulated the wetting of the pore throat, which is formed among three spheres; however, th
e simulated shape of the gas/water interface was far from satisfaction. So, I began to try a new method fo
r calculating the interface based on geometry.
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１．研究開始当初の背景 
 土壌中の水の浸潤・脱水過程に関しては、
多くのモデルが提案されてきたが、界面の形
状を精密に計算することは難しかった。 
 一方、流体解析の分野で粒子法という計算
手法が発展し、界面のダイナミックな形状変
化を計算することが可能となってきた。例え
ば、有名な例としてはミルククラウン、ある
いは波の水しぶきなどの計算である。 
 研究代表者は、この粒子法を土壌粒子中の
界面形状の精密な形状の計算に応用できな
いかと考えた。 
また、研究代表者は、水分を含む土壌中の

気相拡散係数が、浸潤・脱水過程においてヒ
ステリシスをもつことを実験的に明らかに
してきたが、この現象について、粒子法によ
る浸潤・脱水シミュレーションで解明できる
のではないかと考えた。 
 
２．研究の目的 
 以下のとおりである。 
1) 粒子法のひとつである MPS 法によって

浸潤・脱水に関する界面形状変化を正確
にシミュレーションすること。 

2) それによって、数十から数百の粒子層中
の浸潤・脱水過程をシミュレーションす
ること。 

3) さらに、気相に関して拡散係数を計算し、
そのヒステリシスの機構を解明すること。 

 
３．研究の方法 
 粒子法の一種法である MPS 法（越塚誠一
「粒子法」丸善、2005）の実装系である
Particleworks（プロメテック・ソフトウェア）
により、シミュレーションした。 
 粒子法では、連続の式と Navier-Stokes 式
を、自由に動き回る粒子の形に離散化し、流
れを計算する。Particleworks では、分子間
力に似たポテンシャル力を外力項として導
入、これにより、表面張力、および濡れなど
が表現できる。２つの流体粒子間のポテンシ
ャル関数は、 

 
で与えられる。ここで Cfは流体粒子間のポテ
ンシャル係数 

 

であり、接触角θは、流体と固体との間のポ
テンシャル関数 Cfs を与えることで設定でき
る。 

 
 まずは最小単位として、３つの球形粒子を
用意し、その間にできる間隙に水が入ってい
く状況をシミュレートした、本来の計画では、
この後、粒子層への水の浸潤・脱水過程をシ

ミュレートするはずであったが、様々なチュ
ーニングをこころみたものの、界面形状が思
ったほど正確にシミュレートできないこと
が分かり、途中で Particleworks のチューニ
ングを断念、界面形状の計算について位相幾
何学に基づいた新しい方法の開発を目指し
て検討を進めた。 
 
４．研究成果 
(1) チューニング 
 MPS 法は、剛体（この場合、球形粒子）
と流体（この場合水、計算粒子によってあら
わされる）との間にポテンシャル関数を導入
することにより、剛体と流体の間の濡れ、接
触角などを表現できる。実際、後に示すよう
に、剛体粒子表面が綺麗に濡れる状態を再現
することができるが、そこに達するまでには、
試行錯誤が必要であった。 
まず、初期状態で剛体粒子を水で濡れた状

態を設定するのが難しかった（これは表面に
広がった流体の粒子が剛体との作用で、自由
な流体粒子よりも密になることによると考
えられる）ため、裸の剛体球表面に少しずつ
水を供給して、表面が完全に濡れた状態を再
現んするのだが、流体の供給速度、計算粒子
の細かさによっては、図１のように計算が発
散したり、また、図２のように本来、均等に
拡がるはずの流体が、団子状になったりする
ことがあった。 
 これをなんとかクリアして、図３のように、
均等に濡れた綺麗な剛体粒子を作ることが
できた。さらに、図４、図５に示すように３
つの粒子の間の孔が流体で塞がれる、という、
浸潤過程の様子が再現できている。これによ
り、MPS 法で基本的にこの過程が計算でき
ることが分かった。 
 

 
図１ 発散の例 

(3) 界面形状の再現の不備 
 しかしながら、図３において、界面形状を
詳細に見てみると、２球の間に出来る水の環
（Pendular ring）は、その中心部がへこむ
形にならねばならないのに対し、図３－５で
は、まっすぐになっているように見える。 
そこで、対象を２球の間の水の環にしぼり、

さまざまな検討を行った。流体粒子を細かく
するなど、様々な検討を行ったにもかかわら
ず、図６、図７に示すように、粒子間の水の



環の形状は、円筒外周のような形（図６）あ
るいは、凹むどころか膨らむ形（図７）など
のような形になり、実際の粒子で観察されて
いるような界面形状は再現できなかった。 

 

 
図２ 濡れが再現できない例 

 
図３ 一応の成功例１ 

 
図４ 一応の成功例２ 

 
図５ 一応の成功例３ 

 
図６ Pendular ring の形状１ 

 
図７ Pendular ring の形状２ 

 
水粒子が球体の全面を覆っていることか

ら、濡れの計算はできており、また、別の検
討で、単純な管の中ではメニスカスが再現で
きるため、今回、界面形状が正確に再現でき
なかった理由については、以下のように考察
される。 
(1) 何等かの理由で、一方が凹、一方が凸

の曲面の再現が難しくなっている、(2) 流体
の粒子が表面を覆う状態になったときに、実
際の厚みよりかなり大きな値となり、これに
よって、接触角ができる部分の計算に何らか
の影響を与えている。 

 

(4) 代替手法 
 Particleworks のチューニングに関しては、
できうる限りのことをやったと判断したの
で、いったん数値計算を打ち切り、界面の形
状の幾何学的な観点からの新たな計算手法
について検討を加えた。 
 代替手法開発のためのチャレンジはいく
つかある。 
1. 濡れの取扱い。 
2. 界面形状の種数の変化の取扱い。 
3. 種数の変化にともなう「急激な」物理量
の変化への対応。 
 界面形状そのものについては、平均曲率一
定曲面の形状、ということで、幾何学的にも
物理的にも特に目新しいことはない。 
 問題は、土壌中の水の浸潤・脱水過程にお
いて、トポロジーが変化することにより、物
理量の急激な変化が生じ、これが計算の不安



定性につながることにあると考えられる。 
 ３つの球形粒子の間の水の脱水過程を例
に考えると、位相幾何学的には、３つの境界
をもつ1つの図形が２つの境界をもつ３つの
図形に変化する。臨界点は、水膜の両側の凹
みが接触してつながる点となる。このとき、
圧力の大きな変動が生ずる。 
 粒子法は、界面のこのような幾何学的変化
を、特に特別な考慮なしに計算できることが
特徴であるが、計算を進めるうちに、幾何学
的変化そのものをモデルに組み込む方法の
ほうが界面形状の「精密な」計算のためには
適しているのではないか、と考えるようにな
った。 
 位相幾何学の言葉で上記脱水過程を表現
すると、(i) 水膜の両端の点の接触を検知し、
（適切なモース関数の設定）、(ii) 接触点を
切れ目として、ここに円筒状の「ハンドル」
を貼り付け、(iii) 平均曲率一定となるよう
に形状を調整する、という操作が必要となる。 
 今後、この手法についてさらに検討を進め
る。幾何学的な観点の導入は安定した計算結
果につながると考えられ、脱水・浸潤のヒス
テリシスを含めた精密な形状変化が可能に
なると考える。 
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