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Cavitation erosion caused by high pressure released from collapsing bubble is one of the problems in fluid machinery. 

In some previous studies, the dynamics of a collapsing bubble near a solid wall was found to be related to stand-off 

parameter 𝛾. Influence of stand-off parameter has been studied, but the detailed mechanisms are not clear, especially for 

the small stand-off parameter, 𝛾 < 1. Particularly in such small 𝛾, some influence at molecular scale such as behavior 

of contact line may not be ignored. Therefore, in the present study, we use molecular dynamics simulation to investigate 

the shock-induced collapsing behavior of a nanoscale bubble near a solid wall for the two stand-off parameters (𝛾 > 1 

and 𝛾 < 1). The result for the two stand-off parameters is discussed including the development of the micro jet and the 

pressure on the center of the solid wall, where different behavior is observed. 

 

 

１．緒言 

 ポンプや水車などの液体を作動流体として扱う流体機械では，

しばしばキャビテーションが問題となる．キャビテーションは機

械の性能低下，不安定振動などを引き起こす．また，キャビテー

ション気泡の崩壊時に生じる局所的な衝撃圧や水中ジェットによ

り誘発されるエロージョン(1)は，流体機械の損傷ひいては寿命低下

に繋がる．そのため工学的観点において固体壁近傍における気泡

の崩壊挙動の詳細な理解が必要である． 

これまで，固体壁近傍のキャビテーション気泡崩壊に関しては，

高速度撮影が多数行われてきており(2)(3)，たとえば Philipp と

Lauterborn(4)はキャビテーション気泡の崩壊によりもたらされる固

体壁面への衝撃に，スタンドオフパラメータ𝛾（γ = 𝑑 𝑅max⁄ ，𝑑は

気泡中心と壁面表面との距離，𝑅maxは最大気泡半径）が及ぼす影

響を実験的に調査してきている．また，CFD等による固体壁近傍

の気泡崩壊のシミュレーション(5)(6)も行われており，数値解析にお

いてもスタンドオフパラメータの違いによる気泡の崩壊挙動の差

異が議論されてきている．また，近年では，より微小な気泡の崩

壊過程を対象とした，分子動力学（Molecular Dynamics：MD）シミ

ュレーションによる解析も複数行われてきている(7)(8)．しかしなが

ら，実験および数値解析の双方において，スタンドオフパラメー

タが 1 未満の，固体壁面に付着した気泡の崩壊挙動に関する研究
(9)は非常に少なく，十分な知見は得られていない． 特に𝛾 < 1の場

合，固気液三相界線の分子スケールの挙動が気泡崩壊に影響を及

ぼす可能性もあり，この点も含めた詳細な検討が必要であると考

えられる． 

そこで本研究では，スタンドオフパラメータが 1 未満のときの

微小気泡の崩壊挙動の解明を最終目的として，衝撃波による気泡

崩壊挙動をMDシミュレーションにより模擬した．スタンドオフ

パラメータの影響を議論するため，壁面に気泡が付着していない

場合と付着している場合（𝛾 >1，𝛾 < 1）の 2 条件で計算を行っ

た．これにより，衝撃波による気泡の崩壊前後の密度場，速度場，

圧力場を取得したうえで，気泡崩壊メカニズムに対するスタンド

オフパラメータの影響を定性的に検討した． 

 

２．数値解析手法 

２．１ 分子モデルと計算条件 

Table 1  Potential parameter 

𝜎Ar [nm] 𝜖Ar [J] 𝑚Ar [kg] 

0.34 1.67 × 10−21 6.64 × 10−26 

𝑟0 [nm] 𝑘 [N / m] 𝑚Pt [kg] 

0.277 46.8 3.24 × 10−25 

 

 

Fig. 1  Schematic diagram of the system. Argon atom is shown as 

green dot, and platinum atom is shown as blue dot, respectively. 

 

   

(a) 𝛾 > 1 (b) 𝛾 < 1 

Fig. 2  Schematic diagram of the initial setup of the system.  

 

本研究では，固体壁面近傍における液体中の気泡の崩壊現象を

模擬した．液体分子間ポテンシャルにLennard-Jonesポテンシャル

（L-Jポテンシャル）を，固体壁面分子間ポテンシャルにHarmonic 

ポテンシャルを，液体―固体壁面分子間ポテンシャルにL-Jポテ 

ンシャルをそれぞれ採用した．ナノスケールにおける気泡崩壊メ

カニズムの理解を容易にするため，計算系は全て単原子分子によ
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り構成することとし，液体はアルゴン分子で，固体壁面は白金で

模擬した．本研究で用いたポテンシャルパラメータをTable 1 に示

す．𝜎を分子径，𝜖をポテンシャルの井戸の深さ，𝑚を分子質量，

𝑟0を最近接分子間距離，𝑘をバネ定数とした．なお，本稿では，以

降に示す物理量や計算結果の値は特に断りがない限り，アルゴン

のパラメータを用いて無次元化したうえで表示する．液体―固体

壁面分子間のポテンシャルパラメータ 𝜎INT，𝜖INTはMaruyamaら
(10)を参考に，𝜎INT は0.3085nm，𝜖INTは0.688 × 10−21J とした．

L-Jポテンシャルを用いる全ての計算で，分子間相互作用のカット

オフ距離は 3.5とした． 

計算系はFig. 1に示す通りであり， 𝑥，𝑦，𝑧方向にそれぞれ48.9 ×

49.4 × 75.6の直方体の領域内に，厚さ5.99のスラブ状の白金壁面

が存在する．衝撃波衝突時における壁面の変形を抑制するために，

固体壁面下方にもアルゴン分子を配置しているが，解析対象その

ものは壁面上方部とした．アルゴン分子は116,577個，壁面分子は

37,800個から成り，𝑥，𝑦，𝑧方向に周期境界条件を課した．壁面分

子は，最も面密度が高くなるように fcc <111> 面を9層（1層4200

個）並べて構成した．壁面の温度は，壁面分子の 5 層目を固定層

とし，固定層の上下（4層目，6層目）の壁面分子にはLangevin熱

浴法(11)を適用することにより温度を0.90に制御した．なお，時間

刻みは1.0 × 10−3（2.2fs）である． 

 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．

平衡液体から初期気泡半径を𝑅max = 15.0として，スタンドオフ

パラメータがγ > 1とγ < 1となるように液体分子を取り除くこ

とで真空気泡を生成する．Fig. 2 がそれぞれの分子を取り除いた

直後である．その後，Vedadiら(7)の方法を用いて衝撃波を気泡に衝

突させることで崩壊させた．衝撃波シミュレーションでは，計算

領域の𝑧方向上端から6.0だけ上方の位置に，𝑥-𝑦面に並行な反射壁

を設け，水平方向のみに周期境界条件を課した．また，温度制御

は外したうえで，初期時刻𝑡 = 0において，反射壁に向かって白金

分子を含む全分子に+𝑧方向に粒子速度を与え，反射壁に達した分

子の速度の𝑧成分を反転させることで，−z方向に衝撃波を生じさ

せた．本計算では，全分子に与える粒子速度を+𝑧方向に6.0とした．

このとき発生した衝撃波の速度は，密度の不連続位置の時間変化

と与えた粒子速度から 17.0 となった．なお，これは Rankine-

Hugoniotの式から算出される衝撃波の速度17.3と非常に近い値で

あり，連続体の保存則ともよく一致することを確認している．  

 

２．２ 評価する物理量 

 流体中の密度場，速度場，圧力場については∆𝑥 × ∆𝑦 × ∆𝑧 =

1.0 × 1.0 × 1.0のセルで計算領域を分割し，∆𝑡 = 100の間の時間

平均をとることで算出した．ただし，速度場に関しては，粒子速

度を引いた数値（固体壁から見た相対速度）で評価した． 

流体に働く応力テンソルの𝛼𝛽成分𝜎𝛼𝛽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(12)．𝜎𝛼𝛽の添字の最初と最後は，対象とする面およ

び応力の方向を表す．具体的に，応力テンソル𝜎𝛼𝛽は，式 (1) のよ

うに表すことができる． 

 

𝜎𝛼𝛽 =
1

𝐴𝛼∆𝑡
∑|𝑚(𝒗𝑖 − �̅�) ∙ 𝒆𝛽|

𝑖,∆𝑡

+
1

𝐴𝛼

〈∑ 𝐹𝑖𝑗
|(𝒓𝑖 − 𝒓𝑗) ∙ 𝒆𝛽|

|𝒓𝑖 − 𝒓𝑗|
𝑖𝑗

〉𝑀 

(1) 

 

ここで，𝐴𝛼は検査面の面積（本研究では，𝐴𝛼 = 1.0 × 1.0），𝒆𝛽は

𝛽方向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，

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，検査面を通

過する運動量，分子間力は，ともに 1ステップ（約2fs）ごとに計

算した． 

 一般に，粘性流体における法線応力は圧力のみではなく，𝜎𝑥𝑥，

𝜎𝑦𝑦，𝜎𝑧𝑧は互いに等しくない．そこで，流れの動力学的圧力𝑝とし

て，次式に示す平均値を考える（ストークスの仮説）(13)． 

 

𝑝 =
𝜎𝑥𝑥 + 𝜎𝑦𝑦 + 𝜎𝑧𝑧

3
 (2) 

 

本研究では，式 (2) から算出される圧力𝑝を熱力学的圧力として

圧力場を評価した． 

 

３．結果および考察 

 Fig. 3，Fig. 4に𝛾 > 1，𝛾 < 1のときの𝑦方向中心位置での𝑥-𝑧 二

次元面の密度場，圧力場，速度場をそれぞれ 4 時刻分ずつ示す．

本計算では，固体領域（白金分子）にも粒子速度を与えることで，

+𝑧方向に移流しているため，便宜上𝑧座標に関しては，壁面下層

からの相対距離∆𝑧で示している．そのため，反射壁が相対的に下

方に移動している．なお，図中の下部，赤塗りの領域が固体であ

る． 

 まず，Fig. 3の壁面に気泡が付着していない場合（𝛾 > 1）につ

いて述べる．密度場からは，密度0（青）の領域が気泡内部を示し

ていることがわかる． 𝑡 = 2.0のときは，気泡形状は球形であるが，

時間が経つにつれ，気泡上端部から潰れていきパラシュート状に

なり，𝑡 = 4.0のときには，気泡は完全に消滅した．圧力場からは，

高い圧力波が固体壁面に向かって伝搬していくとともに， 𝑡 = 4.0

のとき，壁面中心位置に非常に高い圧力（最大圧450，18GPa）が

作用していることがわかる．また，速度場からは，気泡上部の分

子が気泡内部に向かって加速され，マイクロジェットの形成がみ

られている．噴流の最大流速は30（4.7km/s）であり，衝撃波の速

度17よりも大きい値であった．ここで，本計算で求まった最大圧，

最大流速は類似の先行研究(8)とも同オーダーであることを確認し

ている．以上をまとめると，圧力波が気泡上部に衝突した後，気

泡上部の分子が低密度の気泡中心に向かって加速されることで，

ジェットが形成される．また，このジェットが壁面と衝突するこ

とで，壁面中心位置に非常に高い圧力が作用したと考えられる． 

次に，Fig. 4の壁面に気泡が付着している場合（𝛾 < 1）につい

て述べる．まず密度場からは，気泡が徐々に潰れていき，𝑡 = 4.2

のときに消滅しているのがわかる．また崩壊直前（𝑡 = 3.8）の気

泡形状は扁平に近く，𝛾 > 1の場合とは異なっている．一方，圧力

場からは，圧力波が鉛直下方に伝搬していき，𝑡 = 4.2のとき，壁

面中心位置に局所的ではあるものの高い圧力（最大圧350，14GPa）

が作用していることが確認できる．速度場からは，気泡上部の分

子が壁面に向かって加速されているのがわかるが，噴流の最大流

速は25（3.9km/s）であった．以上より，最大圧，最大流速ともに

𝛾 > 1の場合に比べると小さいことがわかるが，これはマイクロジ

ェットの発達に十分な距離がなかったためである．なお，本研究

の計算結果は，数少ないCFD解析によるスタンドオフパラメータ

𝛾 < 1の計算結果(9)と，気泡の崩壊形態に差異はあるものの，スタ

ンドオフパラメータによるマイクロジェットの形成の有無は定性

的に一致している． 
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(a)  Density field 

 

  

  

(b)  Pressure field 

 

  

  

(c)  Velocity field 

Fig.3  The contours of density, pressure and velocity field with 

𝛾 > 1 at 𝑡 = 2.0, 3.0, 3.5, and 4.0, respectively. 

 

 

 

 

  

  

  

(a)  Density field 

 

 

  

  

  

(b)  Pressure field 

 

 

  

  

  

(c)  Velocity field 

Fig.4  The contours of density, pressure and velocity field with 

𝛾 < 1 at 𝑡 = 3.0, 3.5, 3.8, and 4.2, respectively. 
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４．結言 

本研究では，スタンドオフパラメータが気泡の崩壊挙動に与え

る影響を評価するために，MD シミュレーションを行った．中で

も，研究例が非常に少ないスタンドオフパラメータ𝛾が1未満のと

きの崩壊メカニズム解明のため，𝛾 >1，𝛾 < 1の 2 条件で比較を

行った．その結果，スタンドオフパラメータによりマイクロジェ

ット形成の有無が見られ，気泡の崩壊形状に影響を与えた．また，

気泡崩壊時の壁面中心位置での高圧領域は𝛾 > 1の場合の方が大

きいが，少なくとも本計算条件の場合，𝛾 < 1の場合についても無

視し得ない大きな衝撃圧は発生している． 

今後は，特に𝛾 < 1の場合について，CFD等による連続体解析と

の比較・解析を行い，ナノスケール特有のメカニズムの有無を詳

細に検討する予定である．  
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