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第１章 序論  

化学物質による健康被害が問題となった事案の発生やうつ病等による労災認定件数の増加

が背景にあり，労働者の安全と健康の確保をいっそう充実するため，平成 28 年 6 月に労働安全

衛生法が改正され，一定の危険有害性のある化学物質 (640 物質 )に関して，事業場におけるリ

スクアセスメントが義務化された 1 )．法制度改正後の化学物質管理の概要を Fig．1 に示す．リス

クアセスメントとは「化学物質の持つ有害性によって人体に生じる健康影響の程度を事前に見積

もること」と定義されており，リスク低減対策に活かすためのものである．評価対象となる事業場は，

化学物質を製造・使用する生産施設から化学物質を含む製品を使用する業種まで多岐にわた

っており，労働災害リスクの未然防止が強く求められている．  

リスクアセスメントの実施内容は，大きく分けて 3 つの段階からなる．1 つ目は，化学物質の有

害性の特定，2 つ目はリスクの見積もり，3 つ目はリスク低減措置の実施である．現在，化学物質

の危険有害性については，国際的に推奨されている化学品の危険有害性の分類・表示に関す

る世界調和システム GHS(Globally Harmonized System of Classification and Labeling of 

Chemicals)に基づいて，ラベルや SDS(Safety Data Sheet)の記載から，化学品の危険有害性や

取り扱い方法に関して，誰もが簡単に情報を得ることが可能である．一方で，リスクの見積もりや

対策については化学物質リスク簡易評価法  (コントロール・バンディング)と作業環境測定が一般

的である．前者は，化学物質に対しての専門的知識がなくとも，取り扱う化学物質と作業内容を

入力することでリスクレベルと対策を確認できるため，事業者と労働者の双方にとって認知しやす

く導入が進んでいる．また，作業環境測定は実環境におけるデータを得られるため，もっとも評価

 

Fig．1 化学物質管理の概要  

重度の健康陪害有

健康障害多発

一一定の危険 ・有害な物質

Ex)アンモニア，ホルムアルデヒド

危険 ・有害性が確認されていない物質
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しやすい方法といえる．ただし，常時決められた作業環境と内容であるとは限らないため，作業変

更に柔軟に対応できないなどの問題も指摘されている．  

工場などの室内環境では，一般に換気や空調システムにて形成される室内流れ場には不均

一性があり，また化学物質発生源も偏在するために室内濃度場も不均一且つ非定常となる．作

業者の暴露濃度を正確に予測するためには，これらの不均一性･非定常性を考慮した評価手

法が重要となる．特に，化学物質の不慮の漏洩などに起因する高濃度短期暴露のリスク評価の

際には，作業者周辺に形成される非定常不均一濃度分布の情報が必須となる 2，  3 )．  

化学物質濃度の不均一性や非定常性を実験や実測で評価することは容易ではなく，計算流

体力学 CFD の技術を用いた数値解析による評価がほぼ唯一の代替手法となる．特に作業者の

経気道暴露･経皮暴露の精緻な予測のためには CFD 手法に加え，数値人体モデルを用いた連

成評価が必要となる 4，  5 )．  

CFD 解析による室内濃度分布予測手法に関しては，化学物質発生源のモデル化 6 )や，吸

着･脱着メカニズムのモデル化 7，  8 )，化学反応のモデル化 9 - 1 2 )など，既に多くの研究報告例があ

る．しかしながら，過半の既往研究は，単一の化学物質を対象としたものが多く，混合有機溶剤

やその混合割合が蒸散量に与える影響の検討は十分ではない．  

低濃度長期暴露の問題であれば，ある程度の平均化した濃度に非常に長い時間スケールを

乗じることで一定精度の暴露リスク評価が可能となろうが，急性の短期暴露の場合，作業者の暴

露リスクを正しく評価するためには経気道暴露濃度･経皮暴露濃度の正確な予測が必須となる．

そのためには時間経過と共に大きく変化する化学物質蒸散量 (ガス発生量 )を精緻に見積もるこ

とが重要であり，リスク評価精度を律速する要因と云える．これまでに石油コンビナートの防災ア

セスメント指針の中で検討された事例はあるが，水溶液からの有毒ガスの蒸発量の見積もりにつ

いては，雰囲気温度や液面風速等の情報において不確かさが存在することが指摘されており，

雰囲気環境条件を考慮した予測モデルの開発が求められている．  

このような背景のもと，本研究では工場等の閉鎖空間で危険度の高い液体薬剤が存在する

際の暴露リスク評価を行うための基礎的な数値解析手法の確立を目指す．特に本研究では，対

象とする化学物質として液体薬剤であるアンモニア水溶液に着目し，蒸発による気中濃度の非

定常変化に関する基礎実験を行うと共に，実験条件を再現する数値解析を併せて実施する．

混合溶液からの化学物質蒸散は，気液平衡理論に基づいた化学物質放散モデルを作成し，

実験結果と比較することでその予測精度を検証する．  
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第 2 章 水溶液からのガス拡散モデル  

2.1 気液平衡理論を基にした化学物質放散モデル  

溶液の蒸発に伴い空気中に発生する化学物質輸送のモデル化手法として二重境膜理論が

ある 6 , 7 )．Fig.2 にその基本概念を示す．溶液界面から液相，ガス相へは境膜を介して分子拡散

によって輸送され，空気中へは対流によって化学物質が輸送される．ここで，化学物質の発生量

M  [kg/s]は，液相とガス相の界面濃度を C l , s，Cg , s  [kg/m3]，境膜における液相とガス相の濃度を

C l , i，Cg , i  [kg/m3]，液相およびガス相の物質移動係数を k l，kg  [m/s]，溶液表面積 A  [m2]とすれ

ば，化学物質発生量 M は  (1)式で表現される．  

 

   , , , ,g g s g i l l i l sM k C C A k C C A      (2.1)  

 

水溶液からの蒸発によるガスの放散性状，特に複数の化学物質から成る混合系溶液を対象

とした場合には，内部拡散 (液体内拡散 )支配型放散と蒸散 (表面蒸発 )支配型放散の組み合

わせにより現象が支配される．しかしながら，一般には液面における物質伝達特性が，その揮発

性化学物質の放散特性をほぼ決定する．この場合，数値解析における境界条件としては液体

内部を解析対象外とし，境膜のガス相側に前述した飽和気相濃度 Cg , i を与えるディリクレ型とな

る．気液平衡理論に基づいた飽和気相濃度は，気相の物質量および分圧を用いて気体の状態

方程式 (2)式より導出される．  

 

Fig.2  二重境膜論  

Free air stream 
g, 

Bulk gas Cg,s Convection transfer 

Gas Jilm~,; C,,; Molecular di伽 sion

····--· ··-···--···--· · -~·--• じ --・ ・ ・-・ ・ ・ ・-・ ・ ・--h1terfac.e 

Uquid film molecular diffusion 

C I 
Bulk liquid Diffusion transfer 
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, g i

mP
C

RT
       (2.2) 

上式中の m はモル質量 [kg/kmol]，P は分圧 [Pa]，R は気体定数  8.31×10 3  [Pa･m3 /kmol]，T

は絶対温度 [K]である．  

 液体はその分子の有するエネルギーに起因する一定の蒸気圧を示す．液体の表面から気相

中へ飛び出していく分子のうち，気相中での運動で液体表面に達した分子は，液体中の分子に

とらえられる．この蒸発および凝縮の間に動的平衡が成立するときの蒸気の示す圧力が蒸気圧

である．すなわち，液体が気体と平衡状態にあるとき，その気体の示す圧力が蒸気圧となる．この

蒸気圧の推定には，実験による経験式として様々なものが提案されているが，本報では次式 (3)

に示すアントワン式により推算する．  

 

         (2.3) 

ここで，P は蒸気圧 [Pa]，A および B，C は定数 [-]，T は絶対温度 [K]を示す．アントワン式は

経験式として蒸気圧データの整理によく用いられている 8 )．  

 

2.2 ラウールの法則  

水溶液からの蒸散をモデル化するにあたり液体内の化学物質輸送抵抗を考慮する必要があ

る．相平衡で問題となるのは，温度，圧力，各相の組成であり，特に気液平衡は液相と気相の組

成により変化する．加えて，混合溶液において互いの成分が揮発性を示す場合，蒸気分圧はそ

の組成に依存する．ラウールの法則によれば，温度一定条件下の理想溶液を想定すれば，溶

液中の各成分の分圧は，その成分が単独で存在するときの蒸気圧と混合比率である濃度 (モル

分率 )で決定される．2 成分系の混合溶液を想定した場合，各成分の分圧は次式で示される．  

 

1 1 1 2 2 2p x P p x P 　      (2.4)  

ここで，P1，P2 は第 1 および第 2 成分が単独で存在するときの蒸気圧 [Pa]，p1，p2 は各成分

の分圧 [Pa]，x1，x2 は各成分のモル分率 [-]である．気体成分の蒸気圧 P1，P2 は式 (3)より算出

することとすれば，数値解析の気液界面の境界条件となる気相濃度 Cg , i は，式 (2)および式 (4)よ

ln
B

P A
C T

 

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り式 (5)となる．  

 

1 1 2 2
1, , 1 2, , 2   　g i g i

mp mP mp mP
C x C x

RT RT RT RT
  (2.5)  

ただし，ラウール則が成り立つ水溶液 (理想溶液 )は溶媒と溶質がいずれも非極性物質の場合

に限られており，実際には溶質が非極性物質で溶媒が極性物質の場合には補正が必要であ

る．   

 

1 1 1 1 2 2 2 2  　p x P p x P     (2.6)  

 

α は補正係数 [ -]であり，溶媒に依存する定数である．  

 

2.3  ヘンリーの法則  (Henry’s Law) 

非理想溶液への気体化学物質の溶解を線形モデルとして記述したものがヘンリーの法則であ

る．ヘンリー定数は式 (7)で与えられる．  

 

H

p
k

x
      (2.7)  

ここで，  kH はヘンリー定数  [atm/モル分率 ]，p は蒸気圧 [Pa]，x はモル分率 [ -]を表す．  

ヘンリーの法則は気体と液体との間に化学反応がみられず，溶解度が低い場合に成立すること

が多い．特に水に溶解する気体についてのヘンリー定数は経験的に広く求められており，この値

は温度に依存する．ヘンリー則を用いた場合，境膜界面における平衡状態を仮定し，式 (2)と式

(7)を用いることで数値解析の境界条件となる界面気相濃度 Cg , i は式 (8)より求まる．  

 

,  g i H

mp m
C k x

RT RT
   (2.8)  

 

前述のとおり，ヘンリーの法則は経験則であり，ヘンリー定数を理論的に同定することは一般
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に困難である．実験により求められたヘンリー定数は，化学物質ごとにその値が温度条件とともに

データベースとして纏められている 9 - 11 )．  

また，ヘンリー定数を温度の関数として表現することで温度依存性を陽に組み込んだモデルと

して改良することも可能である．ファント・ホッフの式を適用することで，ヘンリー定数を温度の関数

として表現でき式 (7)は式 (9)で表される．  

 

0 ln 1 1
exp


  
     

  
H

H

so

ref

p
k x

H
k

R T T

    
(2.9)

 

ここで，Δ s o l nH は溶液のエンタルピー，kH
0 は参照温度 T re f におけるヘンリー定数である．温度

依存性は次式 (10)で表される．  

 

ln

1
ln

1

 
 

  
 
 
 

H so

d
k H

R
d

T

   (2.10)
 

 

2.4  分配係数  (Partition Coefficient model)  

ラウールの法則やヘンリーの法則が成り立たない事例に対しては，移動元の液相の濃度変数

と移動先の濃度変数の比である分配係数の概念を適用することが多い．気液平衡状態におい

て液相とガス相の化学種のモル濃度が比例関係にあると想定した場合，分配係数 Y l , g  [-]は次

式で表現される．  

 

, ,

,

, ,

 
g i g i

l g

l i l s

C C
Y

C C        (2.11)  

 

分配係数を用いた場合の界面気相濃度 Cg , i は式 (12)で表される．  
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, , ,g i l g l sC Y C
      (2.12) 

 実験により求められる分配係数は，定常状態において一意に決定されていることが多く，非定

常現象への適用には制約がある．  
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３章  CFD 理論  

本研究では人体呼吸器系での物質輸送に着目し，呼吸に伴う顕熱･潜熱移動や汚染物質

の移流・拡散・沈着現象を高い精度で評価することを目的としている．従って，この流れ場の正

確な数値予測は本研究の根底をなす重要課題となる．  

本章では，流れ及び各種スカラ量の輸送を記述する基礎方程式を示すと共に，本解析で用

いた乱流モデル，差分スキーム，計算アルゴリズムについて解説する．  

 

3.1 流体シミュレーションの基礎方程式  

流れを記述する方程式は式 (3.1)に示す連続式と式 (3.2)に示すナビエ・ストークス方程式で

ある．  

0

~~~











j

j

x

u

t


         (3.1)  

①    ②  

  iij

jij

jii XS
xx

P

x

uu

t

u ~~~
2

~~~~~~























      (3.2)  

①    ②     ③     ④    ⑤  

ここに，   ：流体の密度  

iu ：速度ベクトルの ix 方向成分  

  P ：圧力  

  iX ： ix 方向に作用する外力  

   ：粘性係数  

  〜：瞬時値を表す  

ijS
~
：瞬時歪速度 

























j

i

i

j

x

u

x

u ~~

2

1

 
 

三次元非等温気流の未知数は風速三成分，圧力，密度と温度の６個となるので，式 (3.1)，

(3.2)にエネルギー方程式と状態方式を加えて，方程式を閉じることができる．  

 式 (3.2.1)の①項は，単位体積に占める流体質量の時間変化率を示しており，これに関与する

のは②項に示す移流によって流入流出する流体質量である．  

式 (3.2.2)の①項では時間微分の対象が密度 [kg/m3]×速度成分 [m/s]で，その次元は









3m

kgm/s
となり，単位体積あたりの運動量の ix 方向成分を表している．この変化率に関与するの

は，移流による運動量の流入流出収支（②項）， ix 方向の圧力勾配による法線応力（③項），フ

ィックの法則に従う歪速度に比例する応力（④項），及び外力（⑤項）である．  

建築環境工学，建築設備分野で取り扱われる問題は，常温付近の低速気流がほとんどで，

密度変化は温度変化による浮力のみを考慮すればよい場合が多い．そこで，式 (3.1)を用いて

式 (3.2)を次のように変形する．  
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  iij

jij

i
j

i gS
xx

P

x

u
u

t

u



















 ~
2~

1
~

~
1~

~
~




      (3.3)  

 

なお，外力として重力を想定しており， 3x を鉛直上向きの座標とすれば 2

3 m/s8.9g となる．

次に，流体の温度 T
~
を基準絶対温度 0T とそれからの偏差 

~
に分解すれば， 

~~
0  TT となり，密

度 ~についても同様に，基準密度 0 とそれからの差 ~ に分解すれば，  ~~
0  となる．ここ

に，
0 は基準絶対温度 0T における流体の密度である．  

シャルルの法則より 00

~~ TT   となるが，これを ~について解き， 0T 周りでテーラー展開し，一

次の正確度で近似すれば，式 (3.4)が得られる．  

 


~~

0          (3.4)  

 

 ここに，  は体積膨張率と呼ばれ，流体が気体の場合は 0/1 T となる．圧力 P
~
についても基

準圧力 0P とそれからの偏差 p~ に分解して， pPP ~~
0  とし，基準圧力を次のように表す．  

 

constii00  xgP          (3.5)  

 

なお，式 (3.5)では i について縮約は取らない．つまり，鉛直方向以外の座標では基準圧力は

一定となるが，鉛直上向きの座標では，上部に行くほど基準圧力は低下する．  

 以上より，式 (3.3)の右辺第 1 項を一次の正確度で分解すれば次のようになる  

 








~~1~~11
~

~
1

0

0

2

00

0

0

i

i

i

iiii

g
x

p
g

x

P

x

p

x

P

x

P

























    (3.6)  

 

 式 (3.6)を式 (3.3)に代入し，流体の密度変化を無視し，非圧縮流体として取り扱うとすれば，

基礎方程式はエネルギー方程式を加えて次のように表される．  

 

0

~






j

j

x

u
          (3.7)  

  


~~
2

~1
~~~

0

iij

jij

jii gS
xx

p

x

uu

t

u




















     (3.8)  































jjj

j

x
a

xx

u

t


~~~~

       (3.9)  

 

 なお， pp  と記号の書き換えを行なっており， aは温度拡散率を， は動粘性係数を表す．

状態方程式が省略されているのは密度を未知数から除いたためであり，先と同様閉じた系を構

成している．  
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3.12 レイノルズ方程式  

 建築環境工学で取り扱われる流れのほとんどは乱流であり，流れ場の代表長さ L，代表速度

U とおくと，流れ場を代表する Re 数： /UL は少なくとも数万のオーダーとなる．流れ場に発生

する最大スケールの変動と最小スケールの変動の比は Re3 / 4 に比例して増大することが知られて

おり，Re 数が大きい乱流における最小スケールの変動までを数値的に取り扱ってミュレーション

を行うことは現実的でない．そこで，計算負荷を削減するための工夫が必要となるが，乱流運動

の全てをモデル化し，式 (3. 7)〜(3.9)に平均操作を加えた基礎式を解析対象とするアプローチ

を RANS（Reynolds-Averaged Numerical  Simulation）  と呼んでいる．  

 RANS で用いられるレイノルズ方程式は次のように導かれる．式 (3.7)〜(3.9)の未知数が大文

字で表した平均値と小文字で表した変動値から成るものとする．  

 

iii uUu ~          (3.10) 

 
~

         (3.11) 

 

 アンサンブル平均をオーバーバーで表せば，次の式は自明である．  

 

ii uU ~          (3.12) 

iu0           (3.13) 

 

 また，次のように変動成分の積の平均が 0 とはならないことを考慮し，  

 

jijijijijijiji uuUUUuuUuuUUuu ~~      (3.14) 

 

式 (3.7)〜(3.9)に平均操作を施すと，式 (3.15)〜(3.17)となる．  

 

0




j

j

x

U
         (3.15) 

  


















ijiij

jij

jii guuS
xx

P

x

UU

t

U



2

1

0

                   (3.16)  































j

jjj

j
u

x
a

xx

U

t
        (3.17) 

ここに，

 
























j

i

i

j

ij
x

U

x

U
S

2

1
は平均流の歪速度を表す．  

 

平均流の方程式中の式 (3.16)は特にレイノルズ方程式と呼ばれている．これを平均化前の式

(3.8)と比較すると， jiuu なる項が新たに追加されているが，これは乱流変動による応力を表し，

レイノルズ応力と呼ばれる．同様に平均化されたエネルギー方程式中の ju は乱流熱フラック

スと呼ばれる．乱流モデルはこれら変動量の相関項をいかに見積もるかが主要な課題である．  

 

3.13 運動エネルギーの伝達過程  
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 レイノルズ応力や乱流熱フラックスの作用は，運動エネルギーが異なるスケールに伝達していく

プロセスの中で考察することが有用である．そこで，式 (3.16)の両辺に
iU を乗じ，式 (3.15)を用い

ることにより，以下に示す平均流の運動エネルギー方程式を求めることができる．  

 









































ijiijij

j

jii

j

ii UuuSUU
P

x
UUU

x
UU

t



2

2

1

2

1

0

  (3.18) 

   ①        ②             ③  

ijijiiijji SSUgSuu  2　  

                  ④     ⑤    ⑥  

 

 式 (3.18)の①項は平均流の運動エネルギー（を密度で除した値，

332211
2

1

2

1

2

1

2

1
UUUUUUUU ii  ）の時間変化率，②項は運動エネルギーの平均流による輸

送を表している．③項はそれぞれ圧力勾配，粘性応力，レイノルズ応力による拡散を表してお

り，ガウスの発散定理によれば空間積分値が境界を横切る値を別にして 0 となることから，運動

エネルギーの空間分配に関わる項であり，全体の増減には関係しない．残りの項は運動エネル

ギーの増減に影響する項であり，④項はレイノルズ応力による仕事，⑤項は浮力による仕事，⑥

項は粘性による運動エネルギーの直接散逸を表している．  

 次に，式 (3.8)の両辺に iu~ を乗じ，平均操作をした後に式 (3.17)を差し引くと，乱流エネルギー

の方程式が得られる．  

 




































































ii

j

ii
j

j

jii

j

ii uu
x

puu
u

x
Uuu

x
uu

t 2

1

22

1

2

1

0




  (3.19) 

   ①       ②              ③  

j

i

j

i
iiijji

x

u

x

u
ugSuu








 　  

                  ④    ⑤     ⑥  

 

平均流の運動エネルギー同様，①項は乱流エネルギーの時間変化率，②項はその平均流によ

る輸送を表し，③項の分配項は，乱流変動，圧力変動，粘性応力による拡散を表している．  

 残りの④〜⑥項は乱流エネルギーの増減に関わるものであり，④項については絶対値が同じ

で逆符号のものが平均運動エネルギー方程式の④項にみられる．  

 

 

3.2 乱流モデル  

 式 (3.15)〜(3.17)を数値的に解いて，平均流れ場を求めるためには，レイノルズ応力や乱流熱

フラックスなどの変動量の相関項の値を推定する必要がある．そのため，これら相関項の輸送方

程式を立てると，新たな未知の変動量の相関項が現れるため，いつまでも方程式を閉じることが

できないことが知られている（クロージャー・プロブレムと呼ばれる）．そこで，乱流モデルを導入し

て適当なところ方程式を閉じる必要がある．建築環境工学や建築設備工学などの実用問題で

は，計算予測精度や計算負荷，計算の安定性などの要素を総合的に考慮し，標準 k－ε モデ

ルに代表される渦動粘性モデルが広く用いられている．ここでは本研究で用いた低 Re 型 k-ε モ

デルと共にいくつかの渦動粘性モデルについて解説する．  
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渦動粘性モデルは分子粘性の力学メカニズムを乱流にアナロジーとして適用した現象論的モデ

ルである．  

 

標準ｋ-ε モデル  

 渦動粘性係数は変動速度 v と渦スケール lの積で表されることから，その分布を評価するには

２つの追加方程式が必要である．ｋ－ε モデルでは乱流エネルギー：  2vk  と粘性散逸率：

 lv /3 のモデル方程式を解く．  

高 Re 数流れでは，3.1.3 で述べた乱流エネルギー生産項（ ijjik SuuP  ）とその粘性散逸項

（ ijijss 2 ）がバランスしていることが知られている．即ち， kP である．対象を 21xx 平面の二

次元気流とし， 21 / xU  のみが正で他はゼロとなる純せん断流れとすると，これに渦動粘性係数

ν t を乗じると，次のように表すことができる．  

 

  22

21

2

1
21 kCuu

x

U
uuP tktt 












       (3.20) 

 

ここに， C はモデル定数であり，一般に 0.09 が用いられる．これより渦動粘性係数は次式よ

り求める．  

 


 

2k
Ct           (3.21) 

 

乱流エネルギー方程式は，式 (3.19)中の乱流拡散部分を勾配拡散近似し，さらに④項のレ

イノルズ応力と⑤項の乱流熱フラックスを近似して次のモデル式を用いる．  

 





 









































kk

jk

t

jj

j
GP

x

k

xx

kU

t

k
     (3.22) 

 

ijijtk SSP 2
         (3.23) 

i

t
ik

x
gG











        
(3.24)

  

ここに， k はモデル定数である．  

 

ε の輸送方程式は式 (34)とのアナロジーから，次元的に次のようにモデル化される．  

 

  




















































231 CGCPC

kxxx

U

t
kk

j

t

jj

j
   (3.25) 

 

ここに， 321 ,,,  CCC はモデル定数である．  
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モデル定数は格子背後の乱流エネルギーの減衰，平面混合層における長さスケールの発

達，壁乱流の対数領域に関する実験データに基づいてチューニングがなされ， 0.1k ，

3.1 ， 44.1,1 C ， 92.12 C と置くのが一般的である．  

3C の設定法についてはいくつか提案がある．第一の方法は，ε の輸送方程式における浮力

の影響は無視できるとして 03 C とおく．第二の方法は， 0010 33   CGCG ，　 と，

浮力生産項の符号に応じて異なる係数を用いる．第三の方法は重力方向の平均速度成分を

v，重力と直角方向の速度成分を u とおいて，
u

v
C tanh3  とおく．この場合，流れが水平方向

の場合は 03 C ，鉛直方向の場合は 13 C とおいたことになる．  

図 2 に示す安定成層では乱れが減少し，鉛直方向の乱流拡散が抑制されることが知られて

いるが，この場合，水平方向の平均流が卓越し，かつ浮力生産項は負となるので，上記のいず

れの方法を選択しても 03 C となる．また，鉛直方向への浮力噴流では，浮力生産項はほぼ 0

となるので， 3C の設定は計算結果にほとんど影響を与えない．冷却天井面に沿って流れる温

風などの問題では設定法による差が生じると考えられるが，今のところ最適な設定法についての

コンセンサスは得られていない．  

 

低 Re 数型 k-ε 型モデル  

標準型 k-ε モデルは高 Re 数の流れ場を対象とした乱流モデルである．低 Re 型 k-ε モデル

では，渦動粘性係数
t を算出する際に壁座標 (wall  unit)  y+  (= /u y  ， u は壁面摩擦速度，y

は壁面からの距離 )，乱流 Reynolds 数 Rt (= 2 /k  )等をパラメータとする減衰関数 fを導入して

いる点，ε 方程式中の生産項及び消散項に関してモデル関数 f1， f 2 を導入している点，壁面近

傍では十分に細かいメッシュ分割を施し，no-slip の壁面境界条件を用いる点，等の改善が為さ

れ，壁近傍の乱流挙動，低 Re 数効果，乱れが減衰し疑似層流化する流れ場等の再現性に

関して実績を上げている．  

 

最も一般的な低 Re 型 k-ε モデルの基礎方程式を下記に示す． f及び f1， f2 はモデル関

数，D 及び E は  を用いる場合の付加項である．表 3-2 中の基礎方程式中で， f  = f1= f2= 0

とし，更に D=E=0，   とすれば表 1-1 に示した通常の標準型 k-ε モデルとなる．  

 

 

  低 Re 型 k-ε モデルの基礎方程式  (流れ場のみ)  

' '1 ji i i

j i j

j i j j i j

UU U UP
U u u

t x x x x x x




     
        
       
 

 (3.26) 

' ' 2

3

i j

i j t ij

j i

U U
u u k

x x
 
  

    
   

 (3.27) 

2

t

k
C f 


    (3.28) 

--=―--= -二＿二＿＿
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 j k k

j

k k
U D P D

t x


 
    

 
 (3.29) 

 1 1 2 2j k

j

U D C f P C f E
t x k

  

  


 
         

 
 (3.30) 

' ' i

k i j

j

U
P u u

x


  


 (3.31) 

t

k

j k j

k
D

x x






   
        

 (3.32) 

t

j j

D
x x





 




   
        

 (3.33) 

2

2
k

k

x
  

 
     

 (3.34) 

 

本研究では低 Re 型 k-ε モデルの中で Abe-Kondo-Nagano モデルを使用している．以下に

Abe-Kondo-Nagano モデルの特徴とモデル関数及び数値定数を示す．また，参考として

Murakami-Kato-Chikamoto モデルの特徴とモデル関数及び数値定数も示す．  

 

Abe-Kondo-Nagano モデル  

多くの低 Re 型 k-ε モデルでは，壁座標 y+を利用するモデル関数が一般的に用いられてい

る．しかし，y+は壁面摩擦速度 u =0 となる位置において f =0 となるモデルが多く，この場合に渦

動粘性係数 t =0 となるので物理的に不合理となる．その為，Abe-Kondo-Nagano モデルは y+

の代わりに速度スケールとして kolmogorof の速度スケールを用いたパラメータ y *を利用し，剥

離，再付着を伴う流れ場にも適用可能な低 Re 型 k-ε モデルとなっている．実際に Abe-Kondo-

Nagano モデルはバックステップ流れを精度良く再現することが示されている．以下に Abe-

Kondo-Nagano モデルのモデル関数及び数値定数を示す．  

2 2*

3/ 4

5
1 exp 1 exp

14 200

t

t

Ry
f

R


        
           

           

 (3.35) 

1 1.0f   (3.36) 

✓ 
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2 2*

2 1 exp 1 0.3 exp
3.1 6.5

tRy
f

        
            

           

 (3.37) 

2

2
k

y
  

 
     

 (3.38) 

2

t

k
R


  (3.39) 

* u y y
y 

 
   (3.40) 

3/ 4

1/ 4





  (3.41) 

 
1/ 4

u   (3.42) 

C
=0.09,  k =1.4, 1C =1.5, 2C =1.9,  =1.4, D=E=0 

ここで，(3.38)式は ε の壁面境界条件を示す．また(3.41)式で示される は kolmogorof の長

さスケールを，(3.42)式で示される uは kolmogorof の速度スケールを示す．  

 

Murakami-Kato-Chikamoto モデル  

Murakami-Kato-Chikamoto モデルは壁面近傍での層流化現象のみならず，壁面の影響を

直接受けない領域 (non-near-wall  region)で乱れが減衰し層流化した場合の流れを明確に対

象としたモデルである．上記の Abe-Kondo-Nagano モデルを基に，モデル関数中のパラメータで

ある(3.40)式の /y を，部分的に /l に変更し，壁近傍の層流化効果に加え，壁から離れた領域

での層流化効果に対応しうるように改良したものである．以下に Murakami- Kato- Chikamoto

モデルのモデル関数及び数値定数を示す．  

2
3/ 4*

5/ 4

1.5
1 exp 1 exp 1

14 2.4

t

t

Ry
f

R


       
             
         

 (3.43) 

1 1.0f   (3.44) 

2 2*

2 1 exp 1 0.3 exp
3.1 6.5

tRy
f

        
            

           

 (3.45) 

2

2
k

y
  

 
     

 (3.46) 

✓ 

✓ 
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3/ 4

t

l
R


  (3.47) 

3/ 2k
l


  (3.48) 

C
=0.09,  k =1.4, 1C =1.5, 2C =1.9,  =1.4, D=E=0 

ここで，(3.46)式は ε の壁面境界条件を示す．  

 

3.3 空間微分項の離散化  

 室内外気流のような実際に解析を実施する流れ場では，F/Dが比較的大きい場合が多いため，

移流項に中心差分を適用すると，計算が不安定となりやすい．この問題に対する対策が種々提

案されており，移流項の離散化 (差分 )スキームと呼ばれている．以下では，本研究で用いたQUI

CKスキームについて概説する．  

 

一般型２次精度風上スキーム  

 １次風上系のスキームでは，２階微分項と xの積に比例する打ち切り誤差項O( x)が数値拡

散項として作用することが問題となる．本節では，上流側に差分参照点を1点追加し，２次精度

の差分スキームを定式化する．  

 各定義点における変数のTaylor展開は以下となる．  

 
     










 PPPPPE

xxx
x 

!4!3!2

432

 (3.49) 

      









 PPPPPW

xxx
x 

!4!3!2

432

 (3.50) 

 
     










 PPPPPW W

xxx
x 

!4

2

!3

2

!2

2
2

432

 (3.51) 

  ここで，  

 
P

P
x


   (3.52) 

pに関する１階微分項
P を３次精度で差分近似すると，  

J
 

［
 

J
 



17 

 

  3

6

3

2
xO

xx

WWWPEWE
P 












  (3.53) 

  2

2
xO

x

WE
P 







  (3.54) 

となる．上式をCV界面での推定値に基づくFVMの定式結果と解釈し，内挿値の差の形で表現

すると，その結果はCFを任意の定数として以下で表すことができる．  

  3

2
xO

x

we
P 







  (3.55) 

 ここで，  

      0,2
2

1
 eWPEPEe uCF   (3.56) 

      0,2
2

1
 wW WWPWPw uCF   (3.57) 

 また，界面風速が負の場合は以下となる．  

      0,2
2

1
 eEEEPPEe uCF   (3.58) 

      0,2
2

1
 wEPWWPw uCF   (3.59) 

 上式より，CF=1/6を用いると３次精度の差分近似式と一致する．しかし，この結果は に関する

1階微分の厳密なコントロール・ボリューム表現式を３次精度化したことにはならない．すなわち，

'のFVM表現は以下となるが，  

 
x

we
P






2


  (3.60) 

コントロール・ボリュームの右側界面 eに対し，変数の各定義点においてTaylor展開を行うと，  

 






 








 








 








 


432

2!4

1

2!3

1

2!2

1

2

xxxx
PPeeeE   (3.61) 

 






 








 








 








 


432

2!4

1

2!3

1

2!2

1

2

xxxx
PPeeeP   (3.62) 

J
 

J
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 






 








 








 








 


432

2

3

!4

1

2

3

!3

1

2

3

!2

1

2

3 xxxx
PPeeeW 

 
(3.63) 

となる．  

 上式を用いて，CV界面 eの内挿式誤差評価を行うと，次式となる．  

    4
2

2!2

1

2

1
xO

x
eePE 







 
   (3.64) 

  
   4

3
2

2
2 xO

x
xWPE 


   (3.65) 

上式により  

 

   

 
     4

32

28
81

2
2

1

xO
x

CF
x

CF

CF

eee

WPEPE















 (3.66) 

同様にして  

 

   

 
     4

32

28
81

2
2

1

xO
x

CF
x

CF

CF

www

W WWPWP















 (3.67) 

これらの結果を式に代入すると，  

  
   
































x

x
CF

x

x
CF

x

wewewe
P




28
81

32

 

(3.68) 

となる．上式で x  00とすれば，右辺第２項は  ，右辺第３項は  となるので，式 (3 .60)を２次

精度近似したものと解釈できる．これより，式 (3.56)～(3.59)は一般型２次精度風上系スキームと

呼ばれる．  

QUICKスキーム  

次に本解析で用いたQUICKスキームについて解説する．Leonard(1980)は式 (3 .68)のFVM

表現式における精度を３次精度とするために，CF=1/8を採用し，次のようなQUICKスキーム(Qua

dratic   Upstream  Interpolation for  Convection Kinematics formulation)を提案している．  

      0,2
8

1

2

1
 eWPEPE

QUICK
e u  (3.69) 
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つまり，QUICKスキームでは  

 
 




 ww
QUICK
e

x


16

3

 (3.70) 

となるので，式 (3.68)は次のように近似されることになる．  

 
 

























x

x

x

x

wewe

QUICK
w

QUICK
e

P






16

3
 (3.71) 

上式の右辺第２項の括弧内はx0では  とみなせるので，この場合，コントロールボリューム

式は３次精度となる．  

 なお，式 (3.56)～(3.59)は特定のCFに対して，名前がつけられており，CF=0とすれば中心差分，

CF=1/8とすればQUICkスキーム，CF=1/4はFrommのスキーム，CF=1/2は２次精度風上スキーム

となる．これらの内挿式は，通常のTaylor展開による誤差評価に対しては，CF=1/6の場合を除き

２次精度差分式となり，コントロールボリューム式の観点に立てば，CF=1/8の場合を除き２次精

度の差分表現となる．  

 一般型２次風上系スキームを１次元問題について離散化すると，以下の５点離散化方程式と

なる．  

 baaaaa WWWWEEEEWWEEPP    (3.72) 

ここで，  

       weeeE CFuuCFuCFDa 25.05.0  (3.73) 

       ewwwW CFuuCFuCFDa 25.05.0  (3.74) 

  eEE CFua  (3.75) 

  wW W CFua  (3.76) 

 

QUICKスキームを２次元問題で離散化すると，離散点を中心とした７点差分となる．一方，後

述するSIMPLE法では，５点差分の離散式に対する解法となっており，QUCIKスキームの適用が

困難となる．これに対し，Hayaseは，QUICKスキームを変形し，SIMPLE法に適応可能な式を提

案している．以下では，HayaseによるQUICKスキームについて概説する．  

 前節で示したように，QUICKスキームは  
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 

    EEEPeWPEe
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u

B

A

QUICK
ee
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
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
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

22
8

1

2

1

 (3.77) 

で表わされる．上式の下線A部分は，一次風上スキームとその他の部分に分離可能で，  

 

   
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2
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2

1

'
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1
)(

EePePeEeEePe

uuPEe

uuuuuu

u
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PEee
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

 








 

～～～～～～～

 (3.78) 

と変形できる．上式の～線部は，一次風上の定式と一致する．次に，式 (3.77)の下線Bと式 (3.7

8)の下線A’を足しあわせると，  

 

    

    EEEPeWPEe
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1

22
8

1

'

 (3.79) 

となる．最終的にHayaseのQUICKは，  

     EEEPeWPEeEePeee uuuuu    2323
8

1
 (3.80) 

となる．式 (3 .80)の下線部中の従属変数に既知の値 (反復計算の前回値等 )を用いれば，５点

差分の離散式に対する解法が適用可能となる．その際，計算が定常に達した際に，QUICKスキ

ームと完全に一致することになる．計算途中では，一次風上スキームに補正項を導入してQUIC

Kを模擬していることから．疑似QUICKとも呼ばれる．  

 

3.4 計算アルゴリズム  

CFD 手法の根幹となる N-S 方程式の計算アルゴリズムとして，陽解法である MAC 法や

HSMAC 法，SIMPLE 法を代表とする半陰解法等が挙げられるが，商用・汎用コードの多くは，

工学的実用性から SIMPLE 系解法を採用している．Patanker-Spalding により提案された
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SIMPLE 法は，時間に関して陰解法となっているため，時間差分間隔の制約がないことや，計

算が発散し難いこと等から，多くの工学分野で適用されている．SIMPLE は，速度・圧力を求め

る際に大胆な近似を導入している点や，運動方程式および圧力修正量に対して個別の不足緩

和係数を導入している点に特徴があり，また，安定に解を求めるための緩和パラメータ設定に自

由度が高いことから，アルゴリズム改良に関する研究が多くなされている．SIMPLE の改良版とし

ては，Patanker による SIMPLER，Raithby らによる SIMPLEC，Issa による PISO，Date による

SIMPLED 等が挙げられる．SIMPLE では，運動方程式および圧力修正量に対して不足緩和

が必要であるのに対し，SIMPLER，SIMPLEC，SIMPLED では，緩和係数の導入は運動方程

式のみであるため，計算安定性の確保がより容易であると思われる．Raithby らは，２次元層流

流れ場解析を SIMPLE，SIMPLER，SIMPLEC で解析し，計算安定性が不足緩和係数に依

存すること，SIMPLEC が他に比べて計算時間を短縮可能であることを示している．  

設計手法の一つとして実用問題に CFD 手法を適用する場合，収束解が確実に得られること

や，より速く解が得られることが重要な条件となろう．本節では，本解説で使用した汎用コードで

採用されている SIMPLE 系解法の SIMPLE について解説する．  

 

SIMPLE 

２次元計算領域において，定常の N-S 方程式をスタガード格子上で Patanker に従って離散

化すると式 (3.81)の基礎方程式が得られる．  

 
nPNnnbnbnn

ePEenbnbee

AppSvava

AppSuaua

)(

)(








      (3.81) 

更に，既存値を(
oldoldold pvu ,, )，緩和した運動方程式のみを満たす変数を(u*,v*,p*)とし，緩

和係数 α を用いて不足緩和を行うと次式となる．  
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







    (3.82) 

SIMPLE では，式 (3.82)の連立一次方程式を解いて得られる(u*,v*)を暫定値とする．次に

運動方程式・連続式ともに満たす変数を(u,v,p)とし，速度･圧力の修正量を(u’,v’,p’)とすると，  

vvvuuuppp  *** ，，       (3.83) 

の関係が得られる．(u*,v*)は，連立一次方程式となる式 (3.82)を解くことにより求まる．  
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前提より，(u,v,p)は，運動方程式の緩和式と連続条件を満たす必要がある．従って，  
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unPNnnbnbn
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ee

uePEenbnbe
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e
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AppSvav
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ua
AppSuau

a


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    (3.84) 

 0)()(  yvvyuu wewe       (3.85) 

式 (3.84)から式 (3.82)を差引くと，以下の速度修正量の方程式が導かれる．  

 

nPNnbnbn
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ePEnbnbe
u

e
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Appuau
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




      (3.86) 

SIMPLE 法では，上式下線部を大胆に省略し，式 (3.83)，式 (3.86)を連続式に代入する．これ

により，以下の圧力修正量方程式を得る．  

 Scpapa
u

nbnbPP


1
''         (3.87) 

ここに， ydyaAa eeeE  / , ydyaAa wwwW  / ，  

    ydxaAa nnnN  / , ydxaAa sssS  / ，  

     nbP aa ， yvvyuuSc snwe  )()( ****  

 この省略は，収束解が得られれば妥当なものであるが，建築分野で多用される扁平 mesh を

用いた場合収束性が損なわれることが村上らにより示されている．  

式 (3.87)の連立一次方程式を解いて p'が求まり，求める(u,v,p)は，  
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ppp

dppvv
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uePEee











       (3.88) 

となるが，SIMPLE 法では，圧力の更新に際し，以下の緩和が推奨されている．  

 ppp p
new  *        (3.89) 

 速度および圧力の緩和係数は，必須とされており，以下の値が推奨されている．  

 5.0,8.0  up     

ただし，Patanker は，緩和係数について，αp =0.5,αp＝0.8 程度の値が最適値ではないが多く

の流れ場で十分なものであることや，設定には若干の経験を要すること，最適値は問題により異

なることを示している．  
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SIMPLE の解析手順を以下にまとめる．  

  ①式 (3.82)より，(u*,v*)を求める．【連立一次方程式】  

  ②圧力修正量方程式 (式 (3.87))より p’を求める．【連立一次方程式】  

  ③ p’より u’ ,v’を求める(式 (3.86))．  

  ④式 (3.88)より速度・圧力の更新を行う．  
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第 4 章 小型ガラスチャンバーを用いた基礎実験  

4.1 序  

 本実験では，2 章で提案した化学物質放散モデルを組み込んだ数値解析のベンチマークとす

るために，小型ガラスチャンバーを用いて各種溶剤の蒸発挙動試験を行う．  

4.2 実験概要  

 試験系の概略を fig.1 に示す．試料溶液は下記の４種類である．  

・塩酸（35～37％）  

・アンモニア水溶液（28～30％）  

・トルエン（99％以上）  

・ホルマリン（35％）３倍希釈溶液  

 溶液 10g を fig.2 に示すガラスシャーレ(φ4.7cm)に入れ，ガラスチャンバー内に設置した．ガラ

スチャンバーが設置されている恒温槽は，塩酸，トルエンは 25℃，アンモニア，トルエンは 15，25，

35℃の 3 種類で設置した．圧縮空気を流量 10L/min で通気し，実験開始より 10，20，30，40，

50，60min 及び 2，3hr 経過後に三方バルブを操作し，サンプリングバッグ (5L 容量 )に採取した．

気中濃度はサンプリング後のバッグ内ガスを適宜希釈後，検知管で測定した．チャンバー上流と

下流の 2 か所で温湿度を計測した．実験終了後，アンモニア水溶液濃度はイオンクロマトグラフ

で測定した．試験前後の試料溶液重量変化は電子天秤で測定した．  

 

Fig.1 実験系統図  

Compressed 
air 

Incubator 
---------------------------―̀ ： 
Glass chamber 

Abatement liquid 

Sampling 
bag 

● Thermo-hygrometer 
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Fig.2 ガラスチャンバー及びガラスシャーレ  

 

4.3 溶剤と検知管の仕様  

4.3.1 塩酸蒸発試験  

［溶剤］  

・製造会社：三菱化学株式会社  

・製品名：電子工業用 塩酸  

・含有量：35％～37％  

［検知管］  

・製造会社：株式会社ガステック  

・製品名：塩化水素検知管 No.14M 

・測定範囲：10～1000PM 

4.3.2 アンモニア蒸発試験  

［溶剤］  

・製造会社：関東科学株式会社  

・製品名：アンモニア水  

・含有量：28％～30％  

［検知管］  

・製造会社：株式会社ガステック  

・製品名：アンモニア検知管 No.3M 

・測定範囲：10～1000PM 

日“ ー

‘,/ 
ダ-＿
- • I

I
 
""lilA! ― 9 

、、 ． 
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4.3.3 トルエン蒸発試験 

［溶剤］ 

・製造会社：関東化学株式会社 

・製品名：トルエン 

・含有量：99%以上 

［検知管］ 

・製造会社：株式会社ガステック 

・製品名：トルエン検知管 No.122 

・測定範囲：5～690PM 

4.3.4 ホルムアルデヒド蒸発試験 

［溶剤］ 

・製造会社：関東化学株式会社 

・製品名：ホルムアルデヒド液 

・含有量：35％ 

［検知管］ 

・製造会社：株式会社ガステック 

・製品名：塩化水素検知管 No.91M 

・測定範囲：8～6400PM 

4.4分析・試験結果 

検知管でガス濃度を測定した例をFig.3に示す．また，各試料溶液の測定結果を表1-10に示す． 

 

 

Fig.3 塩酸20min後 
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表１ 塩酸（35％～37％）蒸発試験結果  

 試験前  
20min 

後  

40min 

後  

60min 

後  

2Hr 

後  

3Hr 

後  

4Hr 

後  

5Hr 

後  

6Hr 

後  
試験後  

試料溶

液重量

[g] 

10.04 - - - - - - - - 5.74 

試料溶

液濃度  

[%] 

35 - - - - - - - - 24 

気中濃

度

[volpm] 

- 900 620 580 340 260 210 200 170 - 

 

 

表 2 アンモニア（28～30％，15℃）蒸発試験 1 回目結果  

 試験前  
20min 

後  

40min 

後  

60min 

後  

2Hr 

後  

3Hr 

後  

4Hr 

後  

5Hr 

後  

6Hr 

後  
試験後  

試料溶

液重量

[g] 

10.01 - - - - - - - - 6.6 

試料溶

液濃度  

[%] 

28 - - - - - - - - 0.16 

気中濃

度

[volpm] 

- 2150 1200 1000 460 90 0 0 0 - 
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表 3 アンモニア（28～30％，25℃）蒸発試験 1 回目結果  

 試験前  
20min 

後  

40min 

後  

60min 

後  

2Hr 

後  

3Hr 

後  

4Hr 

後  

5Hr 

後  

6Hr 

後  
試験後  

試料溶

液重量

[g] 

10.06 - - - - - - - - 2.78 

試料溶

液濃度  

[%] 

28 - - - - - - - - 0.059 

気中濃

度

[volpm] 

- 2950 2000 950 130 20 0 0 0 - 

 

 

表 4 アンモニア（28～30％，25℃）蒸発試験 2 回目結果  

 試験前  
20min 

後  

40min 

後  

60min 

後  

2Hr 

後  

3Hr 

後  

4Hr 

後  

5Hr 

後  

6Hr 

後  
試験後  

試料溶

液重量

[g] 

10.01 - - - - - - - - 6.1 

試料溶

液濃度  

[%] 

28 - - - - - - - - 0.14 

気中濃

度

[volpm] 

- 2650 1350 1000 220 32.5 0 0 0 - 
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表 5 アンモニア（28～30％，35℃）蒸発試験 1 回目結果  

 試験前  
20min 

後  

40min 

後  

60min 

後  

2Hr 

後  

3Hr 

後  

4Hr 

後  

5Hr 

後  

6Hr 

後  
試験後  

試料溶

液重量

[g] 

10.01 - - - - - - - - 4.6 

試料溶

液濃度  

[%] 

28 - - - - - - - - 0.06 

気中濃

度

[volpm] 

- 4000 1750 1000 85 0 0 0 0 - 

 

 

 

表 6 トルエン（99.％，25℃）蒸発試験 1 回目結果  

 試験前  
20min 

後  

40min 

後  

60min 

後  

2Hr 

後  

3Hr 

後  

4Hr 

後  

5Hr 

後  

6Hr 

後  
試験後  

試料溶

液重量

[g] 

10.05 - - - - - - - - 0 

試料溶

液濃度  

[%] 

100 - - - - - - - - 0 

気中濃

度

[volpm] 

- 1200 1200 1050 1100 1080 0 0 0 - 
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表 7 ホルマリン（35.％，15℃）蒸発試験 1 回目結果  

 試験前  
20min 

後  

30min 

後  

60min 

後  

2Hr 

後  

3Hr 

後  

4Hr 

後  

5Hr 

後  

6Hr 

後  
試験後  

試料溶

液重量

[g] 

10.2 - - - - - - - - 7.3 

試料溶

液濃度  

[%] 

35 - - - - - - - - 100 

気中濃

度

[volpm] 

- - 37.5 - 35 37.5 35 - 37.5 - 

 

 

 

表 8 ホルマリン（35.％，25℃）蒸発試験 1 回目結果  

 試験前  
20min 

後  

40min 

後  

60min 

後  

2Hr 

後  

3Hr 

後  

4Hr 

後  

5Hr 

後  

6Hr 

後  
試験後  

試料溶

液重量

[g] 

10.07 - - - - - - - - 4.9 

試料溶

液濃度  

[%] 

11.7 - - - - - - - - 23 

気中濃

度

[volpm] 

- 20 20 20 25 25 27.5 30 30 - 
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表 9 ホルマリン（35.％，25℃）蒸発試験 2 回目結果  

 試験前  
20min 

後  

30min 

後  

60min 

後  

2Hr 

後  

3Hr 

後  

4Hr 

後  

5Hr 

後  

6Hr 

後  
試験後  

試料溶

液重量

[g] 

10.5 - - - - - - - - 4.8 

試料溶

液濃度  

[%] 

35 - - - - - - - - 100 

気中濃

度

[volpm] 

- - 45 - 50 - 50 - 47.5 - 

 

 

 

表 10 ホルマリン（35.％，35℃）蒸発試験 1 回目結果  

 試験前  
20min 

後  

30min 

後  

60min 

後  

2Hr 

後  

3Hr 

後  

4Hr 

後  

5Hr 

後  

6Hr 

後  
試験後  

試料溶

液重量

[g] 

10.2 - - - - - - - - 3.8 

試料溶

液濃度  

[%] 

35 - - - - - - - - 100 

気中濃

度

[volpm] 

- - 62.5 - 77.5 - 72.5 - 50 - 
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4.5 考察  

4.5.1 塩酸蒸発試験  

 塩化水素の気中濃度の変化を図４に示す．実験終了後に，溶液は残存していた．試料溶液

濃度は低下していることから，塩化水素が先行して蒸発していることが確認できる．塩化水素，水

蒸発速度が異なることから，それぞれの性質に応じたモデル化が重要であることが示唆された．  

4.5.2 アンモニア蒸発試験  

 アンモニア水溶液の気中濃度（すなはち気中への放散量に相当）の変化を Fig5 に示す．雰囲

気温度が高いほど初期に高濃度を示したが，実験経過とともに急激な濃度の減衰が見られ，40

分後にはその差はほとんど見られなくなり，その後は温度が高いほど早く排気濃度がゼロに近づ

き，検出限界値以下となった．実験前後の溶液重量および溶液濃度から，溶液中の水分は雰

囲気温度に関係なくほぼ一定で蒸発したことが確認された．また，実験終了時，アンモニア水溶

液はほとんど水のみであった．塩酸と同様に，化学物質の性質に基づいた発生源のモデル化を

することが重要であることが示唆された．  

4.5.3 トルエン蒸発試験  

 トルエンの気中濃度の経時変化を Fig6 に示す．実験開始後からおよそ 3.5 時間後に消失を

確認した．単一物質にも関わらず，3 時間後の排気濃度の値が下がっているのは，蒸発液面の

表面積が乾燥により変化したことが考えられる．発生源のモデル化に加え，蒸発による液面変化

も考慮する必要性が示唆された．  

4.5.4 ホルムアルデヒド蒸発試験  

 ホルムアルデヒドの気中濃度の経時変化を Fig.7 に示す．25℃の１回目の実験以外は液体が

固化してしまい，溶液濃度を測定することができなかった．温度が高いほど排気濃度が高くなる

傾向を示し，25℃の 1 回目の実験では開始時の約２倍に増加した．  

4.5 まとめ  

各溶液とも発生速度に違いがあり，組成に応じてヘンリーの法則，ラウールの法則を適応するモ

デル化の必要性が示唆された．  
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Fig.4 塩化水素の気中濃度の経時変化  

 

 

Fig5 アンモニア気中濃度の経時変化  
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Fig6 トルエン気中濃度の経時変化  

 

 

Fig7 ホルムアルデヒド気中濃度の経時変化  
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第 5 章 小型ガラスチャンバーを対象とした数値解析  

5.1 序  

 第 2 章で提案した化学物質放散モデルの予測精度を検討するため，対象とする化学物質をト

ルエン，アンモニア水溶液として，第４章で示したチャンバー実験の結果をベンチマークとして，数

値解析を実施する．  

5.2 流れ場解析  

 モデルの精度を検討するためには，実験条件となる小型チャンバー内の不均一な流れ場を把

握することは，本解析において非常に重要な課題である．本節では本研究で用いている小型ガ

ラスチャンバーの形状を再現したジオメトリを対象とし，解析空間の概要を Fig1 に示す．ガラスチ

ャンバーは，280mm ( x )×  35mm ( y )× 70mm ( z )の容積を有し，吹出風速は U i n=13.27[m/s]とし，吹

出気流の乱れ強さは 5%とする．メッシュ分割については Fig2，Fig3 に示す．液面近傍において

壁座標 y+=1 以内に 1 メッシュ以上確保している．Table 1 に流れ場解析に関する数値解析条

件を纏めて示す．チャンバーの Y 方向については対称条件のため，領域の半分のみを解析対

象とした．本解析では，チャンバー内の流れ場は定常状態を仮定した．  

 

 

Fig1 0.1Ｌチャンバー概要  

 

 

Fig.2Mesh 分割（zx 平面）  

13 27m/s 

一吟
z 4Il1lni I I 701n1n 
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Fig.3.1 Mesh 分割（yz 平面）  

 

 

Fig.3.2 Mesh 分割（液面近傍）  

 

Table1 数値解析概要  

Geometry 280mm(x)×35mm(y)×70mm(z)  

Meshes 4,301,094 (polyhedral)  

Turbulence Model  SST k-ω model  

Scheme Convection term: QUICK 

Inflow 

Boundary 

U i n=13.27 m/s,  

k i n=3/2×(U i n×0.015) 2 ,   

ε i n=Cµ
3 / 4×k i n

3 / 2 /l i n 1 ,  Cµ=0.09,  

l i n=1/7×L1  (L1=4mm), TI=5% 

しy
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5.3 流れ場解析結果  

 Fig4 に SST k-ω モデルを用いた流れ場の解析結果を示す．ガラスチャンバーの入り口からシャ

ーレ上部に高風速の流れ場が形成されていることが確認された．実験を流れ場の予測精度につ

いては，5.4 節で記す濃度場解析より計算された水分蒸発の物質収支によって概ね再現されて

いるといえる．実験で測定された湿度と解析結果を比較した結果を Table 2 に示す．  

 

 

Fig4.1 流れ場解析結果（zx 平面）  

 

 

Fig4.2 流れ場解析結果（ｙｚ平面）  

Outflow 

Boundary 
Velocity:  pressure -outlet  

Wall  Treatment  Velocity:  No slip  

こ
3.0 

3.0 
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Table2  数値解析結果（湿度）  

 Experiment CFD analysis  

Absolute humidity of background 

[kg/kg’] 
5.05×10 - 3  

Saturated gas phase  

concentration [kg/kg’] 
－  1.87×10 - 2  

Average exhaust  

concentration [kg/kg’] 
5.50×10 - 3  5.58×10 - 3  

 

5.4.1 濃度場の数値解析  

 液体から蒸発する揮発性有機化合物の室内気流による輸送現象の解析を行う上で，室内濃

度分布を数値的に予測することは本研究の根底をなす最も重要な課題である．本項では，本研

究で用いた基本的な支配方程式と解析に必要な仮定をまとめる．  

 湿度，化学物質等のスカラ量は(5.1)式で示される輸送方程式によりその挙動が支配される．  

 

'
j

j j j

U
D S

t x x x

   
  

        (5.1)  

  

 ここで，ϕ は湿度，化学物質等のスカラ量，D は物質の拡散係数を示す．この方程式を流れ場

解析結果とあわせて解くことにより，流体内に存在する物理量の輸送現象を記述することが可能

となる．  

5.4.1 項で説明した同様の方法で (5.1)式の無次元化を行うと次式となる．  

 

 

* ** *
*

* * * *

1 1
'

Re Sc

j

j j j

U
S

t x x x

    
     

     
  (5.2)  

 

 ここで，ϕ*=ϕ /ϕ0 である．Sc は物質拡散係数 D と分子拡散係数 ν の比を示す無次元数で

Schmitt  Number (Sc 数と略記 )と呼ばれる．  

 

Sc
D


       (5.3)  

―

―

―
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(5.2)式より Re×Sc の値が同一である場合，スカラ量の分布性状は相似となる．また，  Re 数が

十分に大きい場合，拡散項の寄与が移流項に対して相対的に小さくなるため，スカラ量の分布

性状は相似となる．  

5.4.2 Passive Contaminant の仮定  

最も簡易的に濃度分布を算出する方法は，対象とする汚染物質 (化学物質 )を Passive 

Contaminant と仮定することである．Passive Contaminant とは対象とする汚染物質は空気と全く

同質のものである，との仮定を示し，即ち Sc 数 (Schmit Number ;  Sc = D/  ;  は分子拡散係

数，D は対象汚染質の空気中での拡散係数 )が 1 である仮想の汚染物質を示す．例えば，アン

サンブル平均されたスカラ量  の輸送方程式において Prandtl 数 が  =1.0 と仮定され，乱流拡

散を含む拡散係数は空気の場合と全く同様に( t )  )を用いることが可能となるため，室内の流

れ場に関する情報 (解析結果 )が得られれば，濃度分布は容易に解析することが出来る． (5.4)式

に(5.1)式で示したスカラ量の輸送方程式に勾配拡散近似を施した方程式を示す．  

 

i t

i i i

U
D

t x x x

  



    
    

     
   (5.4)  

 本研究で行う化学物質の濃度場解析はこの Passive Contaminant の仮定を前提として行って

いる．この仮定の下，室内環境中における化学物質の挙動はスカラ輸送方程式 (5.5)式に支配され

る．  

 

( )j air t
air air a

j j j

u CC C
S

t x x x

 
  



     
     

      
 (5.5)  

 

ρa i r は空気の密度 [kg a i r /m3]，C は化学物質濃度 [kgV O C /kg a i r]，u j は風速 [m/s]，λa は化学物質の

拡散係数 [kgV O C /(m・s・(kgV O C /kg a i r))]，ν t は動粘度 [m2 /s]，σ は乱流シュミット数 [-]，S はソース項

[kgV O C /(m3・s)]である．今回の解析ではチャンバー壁面を含む室内空気中においては化学物質が

新しく生成もしくは消滅する要因が無いので，(5.5)式におけるソース項 S は 0 となる．  
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5.5.1 濃度場解析（トルエン）  

トルエンを対象に，5.3 節で示した定常流れ場に基づき，チャンバー内の化学物質発生と拡散の

定常計算を実施した．Table3 にトルエンの物性値を示す．２章で示した飽和気相濃度 Csat が

気液界面での Dirichlet 型の境界条件となる．  

 

Table3 トルエン物性値  

分子拡散係数 [m2 /s]  7.71×10 - 6  

分子量 [g/mol]  92.14 

蒸気圧 [Pa] 3987.7 

 

5.5.2 濃度場解析結果（トルエン）  

Fig5 にトルエンの濃度分布を，Table4 に実験値との排気濃度の比較結果を示す．トルエンの

液面高さはシャーレの約半分に位置したことで，液面近傍でトルエンが滞留する結果となった．ま

た，排気濃度は実験値の 10％以内の誤差に収まっており，概ね再現できたといえる．  

 

 

Fig5  トルエン濃度分布  

 

Table4 トルエン排気濃度  

 CFD 実験値  

排気濃度 [ppm] 1006 1200 

 

゜
0.065 

[kg/m汀
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5.6.1 濃度場解析（アンモニア水溶液）  

アンモニア水溶液を対象に，5.3 節で示した定常流れ場に基づき，チャンバー内の化学物質発

生と拡散の非定常計算を実施した．Table5 にアンモニアと水の初期モル量と空気中の拡散係

数を示す．各成分のモル量に基づく気体の状態方程式から算出した飽和気相濃度が C1 ,  s a t ,  

C2 ,  s a t である場合，これらの値が(液体が残存している条件下では )気液界面での Dirichlet 型の

境界条件となる．この場合，液面からの室内側への放散量は拡散フラックスとして次式で記述で

きる．  

 

 1, 1 1

1 ,1

sat y

a

C C
Flux D



 


     (5.6)  

 

 2, 2 1

2 ,2

sat y

a

C C
Flux D



 


     (5.7)  

 

上記の拡散フラックスを用いて 2 章で示した化学物質放散モデルのうちモル分率を逐次近似して

飽和気相濃度を更新する．液体化学物質が全て蒸発すると C1 ,  s a t  =0，C2 ,  s a t  =0 もしくは，気中に

放散した化学物質は室内環境中を移流拡散する．  

 

 

5.6.2 濃度場解析結果（アンモニア水溶液）  

 Fig6 に 25ºC 条件，実験開始 10 分後のアンモニア濃度分布を示す．アンモニア水溶液の液

面高さはシャーレの約半分の位置としたことで，液面近傍に高濃度のアンモニアが滞留する結果

となった．Fig7 に液面上の拡散フラックス量を算出した結果を示す．ペトリ皿の縁の影響により，

液面中央の両サイドから発生する量が増加することが確認された．したがって，拡散フラックスの

正確な予測は，チャンバー実験において重要であることが示唆された．Fig8 に排気濃度を実験

Table5 初期モル量と拡散係数  Da  

 molar quantity [mol]  
Da   

[m2 /s]  

Ammonia (solute, 25ºC) 0. 058 0. 84×10 - 5  

Water (solvent, 25ºC) 0. 400 2. 40×10 - 5  
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値と解析値で比較した結果を示す．また，Fig9 はアンモニアと水のモル分率の経時変化を示し

ている．解析結果はほとんどの実験値を再現したが，いくつかの不一致が確認された．これは，今

回の数理モデルにおいて，蒸発潜熱，液面高さの変化，成分分子間の熱力学的相互作用を考

慮に入れていないという事実から説明可能である．さらに，数値解析では乱流シュミット数を最適

化できないと思われる．  

 

 

Fig6 アンモニア濃度分布  

(25ºC，  10 minutes later，  unit:  [ppm])  

 

Ammonia                                water  

 

Fig7  Flux at  the gas -liquid interfaces  

(25ºC, 10 minutes later, unit:  [mg/(m 2･s)])  

z
 

゜
1000 2000 3000 4000 5000 
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゜
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Fig8 排気濃度  

 

 

Fig9 モル分率  
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5.7 結語  

 本章では，トルエン，アンモニア水溶液から発生する化学物質の発生量を予測するために，数

値解析に基づく不均一濃度分布の予測を実施した．化学物質の特性に基づく線形モデリング

の実施において，数値解析の境界条件としていくつかの数理モデルを提案した．アンモニア水溶

液から発生する化学物質発生量の経時変化をチャンバー実験により確認した上で，ヘンリーモ

デルを用いてアンモニア水の実験結果をベンチマークとして濃度場の解析を行った．本報で得ら

れた知見を整理すると以下となる．  

1)  気液平衡理論を基にした化学物質放散モデルを数値解析の境界条件とする場合，対象と

する化学物質に応じた数理モデルの選択が重要であり，特に温度依存性に関しては発生

量を決定づける要素のひとつである．  

2)  アンモニア水溶液は，初期濃度が高く，時間経過とともに急激な濃度減衰が見られた．雰囲

気温度が高いほど初期の排気濃度は高くなる傾向を示したが，40 分後にはその差はほとん

ど見られない結果となった．  

3)  気液平衡理論を基にした化学物質放散モデルを数値解析に組み込むことで，実験結果を

再現できることを確認した．また，ヘンリー定数を温度の関数とすることで実験結果を再現可

能であることが分かった．  

注  

注 1) アンモニア水溶液の蒸気分圧の決定において，溶解度の大きい気体であるアンモニアは，

水に溶けて電離するためヘンリーの法則に従わないことが知られている．ただし，今回の実験

条件ではアンモニア水溶液中での解離は，無視可能なレベルであり，文献値のヘンリー定

数を基に温度依存性のみを考慮している 1 2）．  
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