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気相からの凝縮過程における均質核生成の分子動力学シミュレーション
Molecular dynamics simulation of nucleation from vapor
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気相からの凝縮に伴う均質核生成の記述において、古典的核生成理論はさまざまな分野で用いられているが、これか
ら得られる核生成率は多くの場合実験値と比較すると桁で合わないことが知られている。実験値を良く再現するものと
して半現象論的モデルが１９９０年代に提唱された [1]が、その適用の可能範囲は明らかではない。本研究ではレナード
ジョーンズ型分子（Ar を想定）に対し気相からの均質核生成過程の分子動力学シミュレーションを行い、核生成理論の
検証を行った。我々の以前の研究 [2] ではガスから液相に凝縮する温度領域（80-120K）に対し計算結果が古典的理論よ
りも半現象論モデルで良く再現されることを示した。本研究では固体に凝縮する低温領域（24-72K)における１万-10万
粒子の分子動力学シミュレーションを行った。その結果、凝縮核はまず液相として形成し５０ K よりも低温の場合には
その後凝縮核の成長に伴い結晶化する様子が得られた。得られた核生成率はすべての計算において半現象論的モデルと
高い精度で一致していることを表す (図参照)。我々の結果はレナードジョーンズ型分子系において半現象論的モデルが
広い温度、過飽和度範囲に対して非常に有効であることを示す。
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