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小池 修＊・辰巳 怜†・山口 由岐夫＊

O. Koike＊,  R. Tatsumi†,  Y.  Yamaguchi＊

　　　　 ＊ PIA,   † UTokyo　　　　　　　　　　

A numerical analysis on mixing process 
of constituent particle and dispersant 

by fracture simulation of fine particle aggregates

微粒子凝集体の解砕シミュレーションによる
粒子及び分散剤混合過程の解析
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分散・混練 ろ過/鋳込み 塗布・乾燥浸潤

含水量

機能材料へ
e.g. 電池電極

要となるプロセス

一連のプロセス

ペンジュラー状態
ファニキュラー状態

キャピラリー状態
スラリー状態（ペースト）
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•混練とはどういうことか？：後工程のためにどこを目指すか？

•分散剤はどう分布しているか？：粒子間相互作用の(非)球対称性

•分散剤の主目的以外の役割は？

・解砕ミュレーションから，

　粒子サイズスケールでの粒子・分散剤の分散度を解析

＊企業関係者からよく耳にする
　イメージ作りに困っている

疑問

本日の概略
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量子化学

考察の対象

PIA/東大 独自開発分子動力学
SNAP　　　　

連続体力学
m10-310-610-910-11 10-0

（CFD/構造解析）

分散（一様混合）
　・流動パターン，混合度
　・応力分布
　・過分散

凝集体（粉体）
　・製造方法
　・結合状態
　・構造

解砕
　・解砕条件
　・流動場中の構造
　・粘度

分散剤
　・輸送過程
　・粒子への吸着
　・吸着構造

Y. Nakayama et al.,  
AIChE Journal, 
64, 1424 (2018)

混練のマルチスケール性



/17化学工学会第52回秋季大会　2021.9.24 5

解砕の力学条件
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凝集体強度

水 ポリマー

制約：
装置強度
温度制御

解砕

○×

分散剤

解砕しない

＊凝集体強度を流体力でバランスさせると，
　この平面に境界線が描ける
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＊山口由岐夫；
「機能材料の製造におけるテクノロジー&サイエンス」LA106（9/22）
「ものづくりの化学工学」丸善

混練とレオロジー特性①

照り
つや

-混練評価指標として-
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＊辰巳怜ら；
「粒子系濃厚溶液の粘弾性特性の直接数値シミュレーション」LF306（9/24）

混練とレオロジー特性②
-混練評価指標として-

保形性
離型性
成膜性

プロセス - 構造 - 機能（応答）
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解砕シミュレーション
→混合の解析
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流体運動（連続）

粒子-流体連成項

質量保存（非圧縮） ∇⋅v = 0

運動方程式
∂v
∂t
+v ⋅∇v = −∇p+ν∇2v + 1

ρf
∇⋅S+Φαα

熱揺動項対流項

＊高粘度系に対し，Stokes方程式でアプローチ
＊非Newton性は，考慮しない

Φ=1
Φ=0

Rep = ud /ν
→ 0

Pep -1= Dp/ud 
→ 0
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粒子運動（離散）
m dv
dt
= Fco +FD +Fh

T h = − rp (x)× ρfφp (x)α(x){ }dV
V
∫

Fh = − ρfφp (x)α(x)dV
V
∫

付着力

接触相互作用：離散要素法DEMのモデルを採用
　　- 接触力：　粘弾性
　　- 摩擦則：　アモントン-クーロン則

Ft
co =min Ft

co ,µ Fn
co( )

並進運動

回転運動

流体力接触力

流体トルク接触トルク

Ft
co Fn

co
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.

剪断応力 τ*　： 0.01 - 5.0
付着力　　　：van der Waals力型
印加ひずみε   ： γt = 100

シミュレーション条件

壁境界

周期境界周期境界

？

　　凝集体
粒子数：500
体積率：0.2

凝集体径～10d

領域長さ：11d
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流体・粒子運動＋トレーサー移動

粒子外部にトレーサー配置：
分散剤の代表点とみなす

粒子に色付けして
流動場中の混合度を観察

Pe-1= D/ud 
→ 0

＊分散剤の移動は，
　移流支配とみなしている

Ntrc/Np ～ 25 ＊トレーサー・粒子個数比
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混合度：粒子・分散剤
τ*=0.01 τ*=1.0

粒子　：緩やかに混合，層状化する
分散剤：解砕すれば速やかに混合
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無次元剪断応力とNBA

N
B

A

τ*

@ε = 100

d = 1000

d = 100

τ* の対数→粒子接触に注目した分散度がS字状に変化
τ* の導入→解砕条件を基本的に議論できる

凝集状態のまま

解れるが，あたま打ち

粒子接触に注目
して算出する

完全分散
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空間解像度と分散度Iδ

＊ 住田雅夫，「高分子-充てん剤における粒子分散性」
　　日本ゴム協会誌 62 (1989) 438

空間解像度 ＊格子サイズ（解像度）を変化
＊格子に入る粒子と分散剤をカウント
＊分散度をIδを計算する
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Iδ

粒径より高い

集中     

均一      

ポアソン

- 解析結果-
空間解像度と分散度Iδ

空間解像度     

τ*=0.01

τ*=0.1

解砕によって高い解像度まで，
粒子・分散剤を分散可能となる
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まとめ
•直接的シミュレーション＋可視化手法で得たイメージ：　　　　　　　　　　　　

>>　粒子間の位置交換は遅い　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　
>>　解砕と同時に分散剤を輸送させる．但し下記に留意する．　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　

•流体力に対する分散剤濃度（粒子への分配度）の最適条件

•注目空間スケールに応じた分散度の存在


