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高密度流体中を伝播する衝撃波の分子動力学シミュレーション

吉本 雄一, 越 光男

柁7一閃相即 乍用としてexpl6ポテンシャルを用い,凝縮棚を伝播する衝撃波の分子軌力1-1':シミュレー

ションを行った｡低温のAr固体中の衝撃波に関して,シミュレーション結果は'実験地と良い一･政を示

したO衝撃波Q)厚さは,同体中では分子直径の数倍程度で.梅めて滞い｡Ar戚蘇度流体rIlの衝撃波で

は,衝撃波山内において粒子の速度分布関数はMaxweu分布からずれ,bimodalモデルに比故的近い

形を示した｡また､I''･均自IJl行程で規格化した波血の呼さは状態方程式の非理想作により大きく膨響さ

れるO

1.はじめに

燦苑が起きたとき,爆舟波の背後では急激な温度圧

ノJの上昇に伴う棚の転移や2成分混合流体で同種粒子

IiJ'H:の集まる'.W合の高くなる,いわゆる棚分離が起こ

り爆瓜速度,燦政圧ノ)等の爆轟特性他に影響を及ぼし

ていることが指摘されているlID｡また最近, ′郎R高圧

における化'tllt:反I.i-/実験等で温度,庄ノJL昇の手段とし

て衝撃波が利用されることも多い3)｡ しかし爆扱波の

様な強い衝撃波では波血における物FP.母の変化が急激

であるため,波血の構造を揮論的に解析することが難

しい｡また高批威圧柳城においては分7･間の斥力相TT.

作用が支配的であると考えられるが,この様な細城に

おいての流体の相変化や物件他への影響についてはよ

くわかっていない｡これらのことより.燦菰特性値や

爆轟波背後等の腐泥威圧条件における化学iF-･衡計舞,

化学反応速度を考える上で,41.じる強い衝撃波の構造

解析,史には'clfi嘩波顔起の相変化の解明が必磐であ

る｡柑 こ反応速度等の勤的な物作に対する相変化の影

響を考察するためには,軸変化の起こるタイムスケー

ル等の動力学的考察が必#･となってくる｡

衝撃波構造解析については古くから研究例が多い｡

Mott･Smith4)は 一次)亡流れでvaliablehard8Phere5)

(VHS)で表される系について,bimodalモデルを用い

た街塀波構造評価を行い上】''･均EIEIJ行梓で規格化した的

撃波の厚さ九)/8が
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で表されることを見出したoMuckenfu886竹Ar,及

びHe単成分系について.分子間相可.作用 として

Lennard･Jone8ポテンシャルおよびexp･6ポテンシャ

ル等を採用し,bimodalモデルを用いた衝撃波構造解

析を行った｡衝撃波の呼さは実験値と良く一致し.

マッハ数の増加につれて衝撃波は厚くなった｡Bard7)

は質点系反発分子気体中の頗い衝撃波の構造を.モン

テカルロ法を用いた直接的シミュレ-ションにより解

析した｡燕度プロファイルの般大勾配の逆数で定義さ

れる衝撃波の停さは,Mott-Smithの方法により得ら

れる値と一致した｡衝撃波面内分子の速JiE分布関数を

求め.分布関数は定性的にbimodal分布となることを

見出 している｡ しか し燕度プロファイルの形状は

bimodalモデルによる予測とは光なる非対称性を示 し

た｡Koshi2)らはAr中を伝播する衝撃波を分7･動力′7:
法によりシミュレー トした｡分7一間相7T.作用として

exp･6ポテンシャルを採用している｡計芽された衝撃

波背後の黙i'-･衡時の状態仙まウゴニオの関係式から狩

られる値と良く 一致し.少数の粒7･を対象とした分子

動力学法によって,衝撃波現象がシミュレー トできる

ことが確絶された｡また熱平衡における状態虫のみな

らず,衝撃波血のIF.さ及び波iblこおける席度プロファ

イルも実測値とほぼ ･致し,御幣波の構造や反射の微

視的な過程を分子レベルから解明するための手段とし

て分子動ノ)乍法が有用であることを示したbこの分7･

動力学シミュレーションは気仙を伝播する衝撃波のシ

ミュレーションであったが,BelonoShkoB)はAn圃体中

衝撃波伝播の三.次元/I)1･動力JL.rl:シミュレーションを行
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い,液体-の相転移過程におけるHugoniot状態方程

式を求めた｡分子間相互作用はexp･6ポテンシャルを

用いている｡計界結果は衝撃波実験及び静的な高圧実

験データと良い一致を示し,またAr固体の融解温度

も実測値をほぼ再現している｡Hugoniot曲鰍 ま二つ

の不連続点をとり.その間では固体一緒体の混合物と

なっていると考えられる｡

本研究では凝縮相を伝播する藤森波の分7･軌ノJ学シ

ミュレーションをt̂J-･うことを般終口的としているが,

ここではその前段階として結晶および高軟度流体中を

伝播する衝撃波の構造,衝撃波圧縮による物性変化と

そのダイナ ミクスを解明す ることを試みた｡

2.計算方法

2.1 分子動力学法を用いた衝撃波伝播シミュレー

ション

ニュー トン力学に従う粒子からなる質点系を考え,

その運動方程式を数値秘分して時々刻々の粒子の化樫

と速度のデータを求め.これを解析して所要の貴を計

算し,系のマクロな性質や系の起こす現象の特徴を調

べる方法が分子動力学抜 くmoleculardynamics

method.MD法 )である｡本研究では分子間ポテン

シャルとして,次式で起義されるexp･6ポテンシャル

を採用し,各粒子の運動方程式を解いた｡

Q(T)-志 t6exp【a(1-工)トa(il)-I;〉 (2)¢' (7

3個のパラメータe,G,OLはそれぞれ引力ポテンシャル

の深さ.ポテンシャルが極小となる分子間距離,斥ノJ

ポテンシャルの傾き(ポテンシャルの硬さ)を表してい

る｡用いたポテンシャルパラメータは

C=123.2K, q=3.866A.α=14

であり,Arのポテンシャルに相当する｡

衝撃波の進行カ.1叫を乙軸に取り.CLxCLX20CL

の直方体容器中に存在する 5120個の杓子群を対象と

してシミュレーションを行った｡ぴ=0,Z=20CLの付置

に完全弾性bt射噂を帝き,x及び y方向に関しては

周期境非条件を適用した｡

各粒子を休心立方構造を持っ格子点に配任した後,

一様乱数によりこの格子点から(･0.0125-0.0125)CL

の範凶でランダムに変化させた｡また各粒7･の初速度

は,速度分布関数が設定初期温度 T. における

Maxwell分布に従うように,モンテカルロ法(ここで

は一一様乱数を用いた合成棄却法を用いた)より決起し

た｡なお衝撃波前方の勲平衡状態故を捺乍lで,後方

の熱平衡状態故を添字2で表すo

運動方#.式の職分はVerlcL法を用いて行い,計罪功

率をあげるために粒子登録法を用いた｡

衝撃波伝播シミュレーションを開始するfifJHこ.rj･え

た初期配置にある粒子を完全な熱平衡状態に緩和させ

る必蜜があるbこれを行うためにNVTアンサンブル

(粒7･数.休機,温度 ･定の張合)に対する分子動力学

計昇を50008tep実行した｡ NVTアンサンブルに対す

る計井では温度を初期温度T:に保つため,速度ス

ケーリングによる温度コントロールを行った｡すなわ

ち積分により求めた速IRをスケーリングして

vJ･-VIA.原 (3,

を次のステップでの速度とした｡

系が十分に平衡状態に緩和した後,t=0で2i=0の

化箆にある完全弾性餅突壁を-･正速度 Upで21軸の

Jl三方向に動かし衝撃波を発生させた｡

ピス トン前方,後方の温度.圧ノ)を求めるために之=

0から21=20CLの間を200佃の小領域に/Jy'.(.tqL,各小

領域での温度,圧ノJ.分丁数を求めた｡

小紙域mの温度Tm,庄ノJPmは次式により求めた｡

･Ln-盲右葉 -･lv･･･2十y･"･2･(V-I-(V),f] (4,

p--告 hT"･一志賀宴禦 rd (5,

ここでN.A,V.nは′小領域m中の粒子数.体欄であり,

r.,は杓子iとjの距離.(vn, V,., vz.)は粍7-iの速度

である｡また<V>Zは小朗城m中の全粒子のiIF･均速

度であり,十分多くのサンプルに対するlt'･均(Y,!開きli･

均又は時間il'-一均)を取れば<V>l=Upとなる｡

また衝撃波速度Usは圧ノJ波が定常に進行している

時間飢域において,圧力が(Pl+P2)/2に等しくなる

点の軌跡から求めた｡この点における衝撃波面からの

距離を0とし,衝撃波面固定の座標系を考えたときに

は原点としている0

2.2 Kataokaの状態方程式(K-EOS)9)による衝撃波パ

ラメータの計井

Kataokaは/J)7一間ポテンシャルとしてexp-6ポテン

シャルをmい,ポテンシャルパラメーター 6,6が

o･76Vo≦V≦8192Vo o.5L･<r <166 (6)
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(V.は曲心立方結晶の体手札 V,/N =C3/Jiは粒 7･

敬,k はボル ツマン定数) を満たす屯周で.

a=10,日.5.I:i,Ill,16,lit,20,25.28,30についてのMDシ

ミュレーションを子iない,cxp-6ポテンシャルに対す

る状態方程式の解析的な近似式を握案した.余剰自由

3･_ネルギー(実在気体と搾想気体の-ルムホルツエネ

ルギーの差)/･｣が,次の75項の多項式

普-∑∑∑A-p,PP,qa･,PVr
p=1,2,3.4,5 q三0.0.251.2.3 r=-0.5.0.I.5

pr-孟 (p･-貰 -普 , pr-岩 浅

q-8

a,=1訂

(7)

によって表されるように.75僻lの係数A,",が最小2乗

掛 こよって求められている｡この状態方程式を用いて

折雫波パラメータを.iI･帯し,MD法の結果と比較 し

た､

K･EOSによって凡 が求まると,以下の式によって.

圧ノJ,内部エネルギー.及び,圧縮率を求める事がで

きるC庄ノ)をP,実在気体と坪想気体の内部エネル

ギー差をUe.Y,確想気体の内部エネルギーをU,･dyJと

すると.

p-竿 -(告,,

UJJ,r･J-言Nkr

a--管

であるから,

p-翠 -孟 髄 A-p,PPTa:,

一等 一詣 A- JPrP~l(-筈V-2hla･,

一芋 fl･∑ pA ,.,p,PPa:)Pqr

となり.圧縮率zは.

a-ヱヒ-1･∑pA押.P,Pud,,
Nkr pq,

により求められる亡また.内部エネルギーEL

(ll)

(12)

U=UidF./+U...

-旦NkT･孟 {p妄A-,pFma,I,i2

-NkT{言･妄qA-∑p,Pud,F' (13,

で与えられる0

2.3計井条件

Ar結晶中を伝播する術撃波について,5120偶のAr粒

子群を対象に.初期夜度 1.7824g/cm3(CI.=21.2A),初

婚7i且雌5K,Up=1-2.5km/Sの範凶で計昇をJfJ-I,'た｡

また.Ar補聴度流体中の衝撃波についても同様に

5120偶のAn粒7･群を対象とし,初糊密度 0.396ど/cm3

(cL=:15A),初期温峻300KでUp=0.2-1.0kmJBで

の計軌 および初期帝度 0.0233ど/cm3(CL=90A)～
1.087g/cm3(CIF25Å).初期温JRL300Kの計昇を行った,

各務腔に対して,マッ-数 が約4.7で ･'ji:Iこなるよ

うにUpを調節したOマッ-数はある領域のr･fF･均粒子

速度を.その領域における斉速 CSで規格化した値で

あり,衝撃波マッハ数 M8は衝撃波速度 U8を C8で

'hJった値となるa

MS-芸 (ll,

好適は次式により求めた｡

cs-(廓 (15,

ここでγ1は比熱比 (=5/3),Mは分7･丑である.

3.結果および考察

3.1Ar結晶中の衝撃波

3.1.1衝撃波の発生.衝撃波パラメータ

Up=l･7kmJBとしたときの, t=Ll.2psにおける圧

ノ)プロファイルをng.1に示す｡圧力変化が 10Å人満

の非常に執 傾 城で起きていることがわかる｡この燕

度での格子走数が6Å程度であることから,Ar嗣体

中を伝播する衝撃波の波bl凧 ま分7･直径数個分であ

る｡

低務度Ar中(気体)の衝撃波と比較するために,低い

抑 明夜凪 常弧条件(初期密IR.0.0169g/cm3(CIF100Å),
初期脱皮300K,Up=1.'2kmJB)についての衝撃波伝播

シミュレーションを行い,本計算 (Up=1.7kmJB)と比

較した｡Fig.2(心および(B)にそれぞれの圧ノ)之･tダイ

KayakuGz)kkaishi.VoI.63.No.2.2002 - 7DI-
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Fig.1PreSSureprofileoftheShockpropagatingin

An 801idcrystal.att=4.2p8afterthe8hock

generation'･Up=1.7km/8,To=5K,ptFl･7821

g/cm2

ヤグラムを,示すO低帝腔Ar流体中の衝撃波では,節

撃波発Jii時の乱れがそのままP波として仏わってい

る軌跡が観測されるが,固体Ar中の衝撃波について

はP波は明確には見られない｡また同体Ar術塀波のJi:.

似 ま圧力Z･tダイヤグラムにおいてもシャープに現れ

ており,ここでも衝撃波の生成が非.常に滞い祈城で起

きていることがわかるO

同体Ar中においては,Dickらにより衝撃波パラ

メータの実験的なデーター01が求められているので,検

.hF.のため本計芥の値と比較した｡ Fig.3に本計昇,実

験データそれぞれのUp･U8プロットを示す｡全体的

に実験値のガが大きいが,値,糊加傾向ともほぼ ･致

している｡Ar同体中節撃波伝播が,5000側粒度の少

数の相子を対象にした/分子動ノJ一､?I:計35:によって, シ

ミュレー トできたと3-える｡

0 84.8 169.6 254.4DistancelA]くB) 339.2Fig.1Pre88urea-tdiagramsforShockwave8inAr･(A)Up=1･2kn1/S･To=300K･



0 1 2 3Up【kM/S1

Fig.3Up-USplo

tforShockwavesill801idAn:To=5K,po=1,7824
冒/cm2.Experimentaldataaretakenfromref

.10.0 1000 2000 300
04∝氾

T2lK]Fig.4T･Pplotforshockwavesin801idAn:T.

=5K,po=1.782･1ど/cm:.meltingcur

vei与takenfromre£10.この時の衝撃波温度T:,圧力PこのプロットをFi

g.4に示す｡T:=1500K付近でP･Tカープの傾きが変化 しており.この和城で柑鮎移が起こっ

ていることがわかるOまたBelono8hkが)がex

p･6ポテンシャルを用いたMDシミュレー

ションからA山こついて求めた触角糾b線も合わせて示す｡MDによ

るHugo血 tが倣解曲線を横切っていることから,

この相転移がAr同体の融解に対応 していることがわかる｡しかし同じ分7･閉相TL作 ooot.tJ)6●

一■'

岩 10tIUp=1.7lkm/S

]JDaD 恵 :,TnJ∧ 帖 ,,1

〇〇〇 ■ ∴ iAJfroi Js

hockfront000 l l t-3DlAJfromSh○cktrontl ■ l0 2 4 6 8 10

r(AJFig.5Pairdi8tributionfunctions0f801idAn before

anda氏erShockpaSSageS

.用 を用いたMD計界 であるに もかかわ らず,Hu

goniotの転移領域でのプロットがBelonoShkoの戯解曲線とは完全には一致していない｡本計算で
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Z(AJFig.6Pre88ureandcumulativecoordin

ationntJmberpro以e80ftheshockwaveprop

agat･ingin801idAn:Up=1.7km/8,To
=5K,po=1.7824ど

/cm2.じめ.波面後 ･̂30Aでは結晶構造は完全

に肋壊し流件構造をホしている｡これより波面の到達

によって固体Arが融解 している様7･

がわかる｡この様子を定故的に評価するために,波

面の前後における楯界配位数のプロットを求めたoUp=1

.7km/8の場合についての結A･をFig.6に示す｡積

芽配位数はあるW.7･を中心とした半径 Rの球内に存

在する粒子の平均個数であり次式で表さ

れる｡〟N(R)-AlgI2(Tわnr2dl

(17)ここではR=3.5AとしたbまたFig.6に

この条件における圧力プロファイルも示した｡横井配

位数が衝撃波の到達により増加していく過程が現れて

いる｡またこの条件における圧力上昇が 10Å未満の

非常に掛 ､敵城で完7しているのに対して,横罫配位

数の緩和は20Å程度の領域で完了していることから

,積算配位数によって示される緩和(構造緩和)は圧力

上昇に比べて遅い変化であることが

わかる｡3.2人r高密度流体

中の衝撃波3.2.1衝撃波の発生.衝撃波

パラメータMD,及びKataOknの状態方程式それぞ

れから求めたUp･UsプロツL,T:-P2プロットをFig･

7に示す｡この傾城でMDの結果とK･EOSによるウゴ

ニオから求めた旭はほぼ完全に一･致し,Ar高密度統

体中衝撃波においても少数の粒子を対象とした分子動

力学計算にょって衝撃波現象をシミュレー トできたと言えるD
結
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る｡

放血内のある場所における散布度をn.速度分布関

数を rとすれば,

DJ.=NIL;+N2(2 (21)

ここでNl.N3はweightingfactor,f,.fZはそれぞれ

衝撃波面前後の熱平衡状態時の速度分布関数(T..T=

におけるMaxwell分布)である｡

この速度分布関数近似のもとで,質札 遊動比 エネ

ルギーの-I_保存則を解くと,衆唆プロファイルが次の

式で表される｡

J7(2)-三二些
J7.-J72ーl･eA･Pb(a/A)I

a-読 .(2RT)-'2

AL,n之はそれぞれ波面MJ'後の数燕度である
｡
このモデ

ルでは原点に対して対称な波を想定しているため,プロファイルの般大勾配 1/8はZ=0におけ

るn(2i)の勾配に等しいので結局.去-D･(0)
-

一面 - 普-一芸 (24,αとなる｡またポリトロピックな気体 (†一定)については,次

式によりUPとU8の関係が表される｡Up ,a-J票 〔箸 一志 ) (25,1I/∂を以 F

の=-.っの場合について計芽した.①MDによる計算結果(Mott･Smithで用いるU

pとU8の関係として次の二つを考え)②MDにより求めたUp,USからの

Mott･Smithの結果③(25)式で表されるポリトロピックな寛体についての

Up,U8からのMott･Smithの結果マッハ数を4.7で ･定としたときの1

1/∂の初期密度依存を Fig.9に示す｡①,②を比較すると,双方とも燕度の珊加につれて入1/∂が減少,つまり衝

撃波の輝さが厚くなっており.その

減少傾向も類似しているが,②が①に比べて著しく小さな11/∂を与えている0分子持.lfu互

作用について,MDではexp･6ポテンシャルを用いているのに対し.Mott･Smithでは粘

性が温度の一
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ofMacnumber:To=300K,po=

0.:196g/cm2.U8がポリトロピッ

クな気体と比べて大きくなり,その結果(23)式におい

てのUp,U8を含む項の値が減少し,それが1[

/6の減少となって現れている｡Fig.11に

初期燕度0.396g/cm''での11ISのマッハ数依存を示す.①,②は双,古とも衝撃波の何さはマッ-

数によらずほぼJjLIとなった｡しかし(卦では,マ

ッハ数2.9で極大値0.1294を取り.その後緩やかに減少する

｡初糊燕度依存の結果と同様に,分子間相互作用の放り扱いの違いが①.②の絶対値の薫として,ある初

期耗腔におけるUp,USの関係を求めるときに生じる系の非理想性が②.③の絶対値の差として現れてい

る｡ここで①と③がほぼ等しい伯を示したが,Fig.9に

おいて示されているように初期密度を減少させてい

く,つまり系をよりポリトロピックな状態に近づける

と.①は史に増加していき③と戯れてしまう｡この初期燕度

において.分7一間相互作用の取り扱いの違いからJ+.じる①と②の弟と,系の非#.想件よりJt･.じる②と

③の弟が釣り合うことによって.たまたま

①と③の値が等しくなったと考えられる｡Muckenfu886)は分子間相TT.作

用としてexp･6ポテンシャルを用いたbimodalモデルにより,1,/∂を評価したOそのマッハ数依存を Fig.11に

併せて示すO過去の研究で,このbimoda

lモデルにより求められた衝撃波の厚さは'実験値と良

く一致するものの6),波面の燕度プロファイルは必ずしも良く一致しないことが

指摘されている川bまたこのモデルでは衝撃波面内において速度分布

関数が二つの速度で極大を持っが,その妥当性についての理由的,実験的な根拠はない｡

高燕度流体中を伝播する衝撃波をこのモデルで坪論的に郎馴するために,波面内速度分布関数の詳細な検討,尚軌蜜流体中における平均自由行程の取り扱いの

改葬や.系の非FP.想性を取り入れた状態方程式を用いたHugoniotを利FT]するこ

とが必要である04.まとめ分子動力学法を用い,完全弾性壁移動による衝撃波生

成,伝播シミュレーションを行った｡Ar同体(11の術撃波に関して.シミュレーション結

果は実験値と良い一致を示した｡衝撃波のJFさは,固体中では分7-著系直径の数倍程度で,

極めて将い領域であることが解った｡実際の衝撃波伝播現象を本計算程度の少数粒子群に対する分子動ノJ'!?I:シミュレー

ションにより,精度良くシミュレー トできることがわかった｡ r̂高密度流体中の祈撃波では,

衝撃波面内において粒子の速度分布関数はMaxwell分布からずれ.bimodalモデルに比較

的近い形を示した｡また平均自仙行程で規格化した波血の何さは状態方穐式の非理想他により大きく影響され



Moteculardynamicssimulationofshockwaves

propagatinginso一idandhighdensityfluidAr

Yu･ichYb8himoto',andMit8uOKo8hì

Moleculardynamics(MI))simulationsforshockwavespropagatinginsolidandhigh･density

nuidArhavebeenperformedwithexp･6potentialfortheintramolecularinteraction.Char･

acteristicsorshockwavesinthelowtemperaturesolidArareimgoodagreementwiththe

experimentalvalues.ThicknessoftheshockwavesinsolidArisextremelythin:onlyseveral

timesofparticlediameter.Velocitydistributionintheshockwavespropagatinginhigh･den･

SitynuiddeviatesfromBoltzmanndistributionanditisratherclosetobimodaldi8tribution.

ItisconcludedthattheMDsimulationwithrelativelysnailnumberispowerfultooIforthe

analysisoftheshockwavesincondensedmatter.
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