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Numerical prediction of cavitation erosion caused by bubble collapse is sometimes required in nano-scale, so we have 

to understand the collapse behavior of nano-scale bubble exactly. We obtained local pressure distribution, which is based 

on a mechanical definition, around the collapsing bubble simulated by molecular dynamics (MD) and compared it with 

the fluid pressure expected by unsteady Bernoulli equation taking account of liquid compressibility in order to understand 

the difference between microscopic and macroscopic perspectives. As a result, both results fairly corresponded except 

the time just before/after collapse, which indicates that the liquid pressure field even around a nano-scale bubble can be 

mostly described by continuum mechanics. 

 

１．緒言 

キャビテーション気泡の崩壊により引き起こされる材料のエロ

ージョン(1)は，流体機械の寿命低下を招くことから，古くより問題

視されているとともに，近年ではエロージョン予測のための数値

計算手法の開発も積極的に進められてきている．一般にキャビテ

ーションによるエロージョンではマイクロスケールの気泡崩壊に

よる影響が大きく，実際にエロージョンの数値計算手法も，ほぼ

全てが連続体力学（流体力学や固体力学）に基づいたものである．

しかし，たとえば液体水素や液体窒素に代表される極低温流体の

ように，不凝縮ガスや不純物の非常に少ない液体ではナノスケー

ルの気泡崩壊の影響が現れる可能性もあり，上述の数値計算手法

に対して連続体の仮定がどの程度成立するかどうかについて，検

証しておく必要がある． 

 このような背景も踏まえ，ナノスケールの気泡挙動に対する連

続体力学の適用妥当性を明らかにしようとする研究が複数行われ

てきている(2)(3)．しかしながら，エロージョン予測においてより重

要な気泡崩壊時における気泡周囲の圧力場の妥当性を検証する研

究は行われていない．そこで，著者らの先行研究(4)では，分子動力

学（Molecular Dynamics：MD）シミュレーションにより求めた非

定常非平衡下の圧力場を連続体の仮定に立脚した非定常 Bernoulli

の式から得られる圧力場と比較し，連続体力学の適用妥当性を検

討した．その結果，気泡の崩壊速度が比較的速い場合，MDと連続

体力学から求めた圧力場に差が生じた．この一因としては，前報(4)

では連続体解析において液相の圧縮性を正しく考慮していなかっ

た点が挙げられる．そこで，本研究ではMDにより気泡崩壊時の

周囲圧力場を純粋に力学的に定義された圧力として求めた上で，

液相の圧縮性を考慮した非定常ベルヌーイの式から得られる流体

力学（Fluid Mechanics：FM）的圧力場との合致度を検討した． 

 

２．計算手法 

２．１ MDシミュレーション法 

 本研究では，液体アルゴン中におけるナノスケール気泡の崩壊

挙動を解析対象とし，アルゴンの分子間ポテンシャルには

Lennard-Jones（12-6）ポテンシャルを適用した．分子数は87,808個

とし，計算領域は周期境界条件を課した約 16nm の立方体として

いる． 

 気泡崩壊の具体的なシミュレーション方法は以下の通りである．

まず，十分に減圧された負圧下の準安定液体をMDによりシミュ

レートし，計算系内に気泡を生成させる．これにより，気液平衡

状態にあるアルゴン蒸気泡を模擬する．また，その際の気泡重心

が計算領域のほぼ中心に来るように，周期境界条件下において全

分子を平行移動させておく．その上で，計算領域の瞬時等方圧縮

により計算領域内を昇圧し，気泡を崩壊させる．なお，本研究の

解析では，瞬時圧縮後の気泡崩壊過程を対象とするが，この過程

はすべて NVE（分子数 N，体積 V，内部エネルギ E）一定のMD

シミュレーションにより模擬した． 

 

２．２ 局所圧力の計算 

 局所の圧力は，検査面の方法として知られている，微小な検査

面を通過する分子の運動量と分子間力から求められる(5)．具体的に，

ある検査面に働く法線方向（k 方向）の圧力𝑝𝑘は，式(1)のように

表すことができる． 

 

 

𝑝𝑘 =
1
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(1)  

 

ここで，𝐴は検査面の面積，𝒏𝑘はその単位法線ベクトルを表し，𝑚

は分子の質量，𝒗𝑖は検査面を通過する分子𝑖の速度，�̅�は検査面を

通過する分子の時間平均速度（平均時間は∆𝑡），𝐹𝑖𝑗は検査面をは

さんで相互作用する分子𝑖と𝑗の分子間力，𝒓𝑖，𝒓𝑗は分子𝑖，𝑗の位置

である．右辺第 1項は時間∆𝑡の間に検査面を通過する分子の熱速

度に起因する運動量の和を，第 2 項はある時刻に検査面を横切る

分子間力𝐹𝑖𝑗の和を意味する．なお，本研究では検査面を通過する

運動量，分子間力ともに1ステップ（約5fs）ごとに計算し，∆𝑡 =

0.2psとした．また，検査面は気泡中心を原点とした球面に設定し，

その法線方向の圧力を評価した．検査面の間隔は分子径𝜎の半分と
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し，式(1)で求まる圧力を後述の液相の圧縮性を考慮した FMの圧

力と比較することで，FMの適用妥当性を検討した． 

 

３．FMによる計算手法 

 本節では，流体力学（FM）的に圧力場を予測する方法を述べる．

まず，気泡中心を原点とする極座標系において，球対称性を仮定

した上で，動径方向の座標を𝑟とする．このとき，任意の位置𝑟と

計算領域境界近傍の位置𝑟 = 𝑅0の 2点間において，非定常性を考

慮したベルヌーイの式は式(2)のように表される． ここで，気液界

面の液相側境界座標を𝑟 = 𝑅，𝑟 > 𝑅における動径方向の流速を𝑢

としている． 
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式(2)の左辺第 1項は気泡運動に伴う非定常項である．ここで，本

研究ではNVE一定のMDシミュレーションを行っているため，バ

ロトロピ性のもと，等エントロピ変化を仮定すると，式(2)から式

(3)が得られる． 

 

 ∫
𝜕𝑢

𝜕𝑡
𝑑𝑟

𝑟

𝑅0

+
1

2
{𝑢(𝑟)2 − 𝑢(𝑅0)2} = −𝑐2 ln

𝜌(𝑟)

𝜌(𝑅0)
 (3)  

 

ここで，𝑐は液相領域の音速であるが，積分区間での音速が概ね一

様と仮定し，音速𝑐を式(2)右辺の積分項の外に出すことで，式(3)を

導出している．本稿での音速𝑐は，NVEPGアンサンブルを用いた

MDシミュレーション(6)から算出した．気液界面領域の液相側境界

𝑟 = 𝑅における流速を�̇�，加速度を�̈�と表すと，式(3)から式(4)が得

られる． 
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すなわち，距離𝑟での密度𝜌(𝑟)は式(4)のように表される．なお，気

液界面位置の定義には任意性があるが，本稿ではMDより得られ

る気泡周囲の密度分布から明らかに液相とみなしてよい境界位置

において半径𝑅を定義し，𝑅とその速度�̇�，加速度�̈�を式(4)に代入

することで FM から予測される液相の密度分布を求めた．なお，

本稿での�̈�は�̇�を1psの間で中心差分近似することで求めた．また，

密度を圧力へ変換することでFMでの圧力場とし，これをMDの

結果と比較することとした．ここでは，密度から圧力へ変換する

方法として簡便ではあるが，断熱圧縮のMDシミュレーションを

別途行い，等エントロピ変化時の密度と圧力の関係を求めた(7)．な

お，𝑅0 = 8.0nmとしている． 

 

４．結果および考察 

 まずMDシミュレーションの結果として得られた，収縮開始後

の気泡半径の時間変化を Fig. 1 に示す．これより，気泡が次第に

収縮していき，一度消滅しているが，その後，再膨張するリバウ

ンドおよび再収縮が生じていることがわかる(4)．また，Fig. 2 は気

泡収縮時の6.60ps，11.0psと気泡膨張時の15.4ps，19.8psの4時刻 

 

Fig. 1  Radius change of a bubble in MD simulation. 

  

(a) 6.60ps (b) 11.0ps 

  

(c) 15.4ps (d) 19.8ps 

Fig.2 Comparison of density between MD and FM. 

  
(a) 6.60ps (b) 11.0ps 

  
(c) 15.4ps (d) 19.8ps 

Fig.3 Comparison of pressure field between MD and FM. 

 

分における気泡中心からの密度分布について，MDと式(4)から求 

めた FMの結果を示している．MDでの密度分布から Fig. 2 の破

線よりも右側の領域を液相とみなして，FMの密度分布を得た．す 

なわち，破線の位置において，式(4)の𝑅，�̇�，�̈�をMDの結果より 

与えている．また，この密度分布からFMの圧力を求めた． 

 以上を踏まえた上で，Fig. 3 に式(1)より求めたMDの圧力と，

圧縮性を考慮した FM による液相圧力の比較結果を，Fig. 2 と同

様に 4 時刻分について示す．ここで，圧縮性の影響を評価するた

め，既報(4)の非圧縮性を仮定した非定常ベルヌーイの式により予測

される液相圧力の結果も示している．両者を区別するために圧縮

性を考慮した FMをCFMとする．Fig. 3 より 6.60psと 19.8psの

二時刻についてはFMの圧力がMDの結果と一致する傾向にある

すなわち，気泡の崩壊直前直後を除けば，連続体の仮定に立脚し

た流体力学が気泡周囲の圧力場を定性的に予測可能であることが
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示唆される．なお，CFM と FM の差はあまり見られなかったが，

これはそもそも液相密度がほぼ一様の領域で圧力分布を比較して

いるため，圧縮性の影響が大きく表れなかったと考えられる． 

 一方，11.0ps と 15.4ps については大きなずれが確認できるが，

これらはそれぞれ気泡崩壊直前とリバウンド開始直後に相当して

おり，崩壊前後における強い非平衡挙動が，連続体解析との不一

致をもたらした可能性がある．ただし，MD で模擬した気泡が完

全に球対称な運動をしていないことも別途確認しており，特に気

泡半径が小さい時間領域でその影響が顕在化していることも，ず

れの一因になっている．また，分子の熱運動の影響に起因して，

FMの圧力場はMDの結果から与える�̇�，�̈�の評価精度にも大きく

依存し得ることを確認している．以上のことから，連続体解析の

適用妥当性の最終判断には，球対称性の仮定やMDから与える条

件の妥当性など，連続体解析側における連続体近似以外の仮定や

条件設定に対する詳細な見直しが必要である． 

 

５．結言 

 本研究では，気泡崩壊時の非平衡非定常の局所圧力場をMDで

求めるとともに，気泡周囲の圧力場について，液相の圧縮性を考

慮した流体力学（FM）から予測される圧力場と比較した．その結

果，気泡の崩壊直前およびリバウンド開始直後を除けば，FMはナ

ノスケールの気泡挙動時に形成される気泡周囲の圧力場を定性的

には予測可能であることが示唆された．ただし，連続体解析にお

ける連続体近似以外の影響が顕在化していることから，この点の

詳細な検討が今後必要である． 
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