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粒子法を用いた金属精錬プロセスの解析

伊 藤 公 久

. は じ め に

鉄鋼・非鉄金属製造におけるどの金属精錬プロセスを取り

上げてみても，それらは長い歴史と様々な技術の積み重ねの

上に築かれたものであるため，現行プロセスのさらなる改良

や革新的プロセスの開発は，非常に困難な仕事であるように

思われる．しかし，原材料の多様化や CO2 排出量削減，省

エネルギー，副生物の利材化といった様々な要求に対して，

迅速に対応できる技術開発の重要性が増しているのもまた事

実であり，金属精錬に携わる技術者・研究者は，あらゆる手

法を駆使してこの問題に立ち向かわなくてはならない．

金属精錬プロセスにおける精錬反応の解析と制御を行うた

めには，まず精錬反応の最終到達目標の値を熱力学計算によ

って求めるのが一般的であり，多くの先人の努力と研究によ

って，十分に確立された手法となっている．一方，各時刻に

おける精錬反応の経過は，速度論を用いることによって記述

することができる．多くの場合，金属精錬炉内の状況を連続

的に観察・測定することはできないので，実際には適当なモ

デル化を行って速度論的解析が行われる．速度論のモデルに

用いる輸送係数や反応速度定数は，実験・計算によって与え

ることができるが，最大の問題は，炉内における各相の動き

や接触状況，特に反応界面積の正確な見積もりが非常に困難

なことである．金属精錬プロセスのような高温系では実験上

の問題もあり，コールドモデルが利用されることが多いが，

表面張力の大きな溶融金属が介在する系における界面積を十

分に推定できてはいない．計算機能力の向上と相まって著し

く発達してきた計算流体力学(CFD)は，この問題を解決す

るための強力な手段となり得るものと期待できる．

精錬炉内では，気・液・固の異なる相が大きく変形しなが

らその接触状況を変化させているため，従来の格子法を用い

た計算では，数多くの困難が伴ってきた．これに対して，近

年発達してきた粒子法(particle method)は，界面の大変形

を伴う流れを比較的容易に扱うことができるという特徴を持

っているので，精錬反応の解析に応用できる有望な手法とい

うことができる．

本稿では，高温における気体液体固体間の精錬反応解析

のために重要となる，異相間界面の記述を中心に，金属精錬

プロセス解析における粒子法応用の可能性について述べてみ

たいと思う．なお，鉄鋼精錬解析への具体的な応用について

は筆者による解説(1)を参照されたい．

. 各種の粒子法について

ここでは，精錬プロセス解析に用いられている様々な粒子

法について，SPH 法を中心に，簡単にその概要と特徴を解

説する．

 MPS 法

近年広く用いられている代表的な粒子法である MPS

(Moving Particle Semiimplicit)法は，越塚ら(2)(3)によって

提案された計算法であり，非圧縮性流体を対象としている．

流体計算の基礎式は，式( 1 )で表される NavierStokes

方程式であり，右辺第 1 項は圧力項，第 2 項が粘性項，第 3

項が外力項である．外力項には，重力加速度や表面張力，界

面張力などが入る．
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Dt

＝－
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m
r
:2u＋F ( 1 )

なおここで，u，r，P，m，F は，それぞれ速度，密度，圧

力，粘性係数，外力を表している．

MPS 法の詳細については，別の文献(2)(4)を参照していた

だきたいが，特徴として以下の 4 点を挙げておく．

◯圧縮性流体を対象としている．◯式( 1 )中の微分演算

子に対して，独自の粒子間相互作用モデルを用いている．◯

その名が示す通り，半陰解法を用いている．

 SPH 法

SPH(Smoothed Particle Hydrodynamics)法は，当初宇宙

物理学分野で開発された計算法(5)(6)であり，圧縮性流体に対

応したシミュレーション手法である．空間内の位置 x に評価
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点(ここでは粒子とよぶ)を考えたとき，粒子位置における物

理量 f(x)は式( 2 )で書くことができる．

f(x)＝ff(x′)d(x－x′)dx′ ( 2 )

ここで d(x)はデルタ関数である．

粒子を中心とした影響半径 h 内の空間中に物理量が連続

的に分布していると考え，その分布関数をカーネル関数 W

と呼ぶ．カーネル関数は，◯極限がデルタ関数である，◯規

格化されている，◯影響半径 h の外では 0 である，という 3

つの条件を満たす必要があり，様々な種類の関数が提案され

ているが，代表的なものとして式( 3 )で与えられる Lucy

型(5)のカーネル関数が広く使われている．ここで r は粒子か

らの距離である．

W(r, h)＝
5

ph2(1＋3
r
h)(1－

r
h)

3

( 3 )

カーネル関数 W を用いて，粒子位置で物理量 f(x)を離散

化すると，近似式( 4 )が得られる．

f(x)＝ff(x′)W(x－x′, h)dx′∑
N
j＝1 f(xj)

mj

rj
W(x－xj, h)

( 4 )

ここで xj は，j 番目の粒子位置であり，h はカーネルの影響

半径，mj と rj は，それぞれ j 番目の粒子位置における質量

と密度である．

さらに，式( 4 )の勾配を求めることによって，物理量

f(x)の勾配を式( 5 )で近似することができる．

:f(x)－∑
N
j＝1 f(xj)

mj

rj
:W(x－xj, h) ( 5 )

SPH 法では，MPS 法と異なり，スカラー関数の勾配を求め

るには，カーネル関数の微分を行うだけでよいことが，式

( 5 )から理解できる．

SPH 法においては，空間は粒子によって離散化されてい

るが，粒子位置で指定された物理量はカーネルによって影響

半径内の空間に滑らかに分布しているので，それらを重ね合

わせて得られる物理量 f(x)は連続体の物理量になってい

る．したがって前述したように SPH 法における粒子は，実

体のある流体粒子ではなく，評価点にすぎないことに注意が

必要である．

SPH 法は元来，圧縮性流体に対応したシミュレーション

手法であるが，非圧縮性流体への適用が Monaghan ら(7)に

よって提唱されている．これは密度変化に対して強い圧力変

化をさせる状態方程式を導入することによって，疑似的な非

圧縮性流体として数値解析を行うものである．SPH 法は陽

解法であるため，同じ計算機の能力であれば，MPS 法に比

べて計算速度が大きいという利点を持っている．

 SPAM 法

Hoover らはより一般性と自由度の高い運動方程式を提唱

し，この手法が流体と固体の複雑な力学的変形に応用できる

こ と を 示 し て ， SPAM ( Smoothed Particle Applied

Mechanics)と名付けた(8)(9)．SPAM 法では，SPH 法と同

様，カーネル関数(重み関数)を用いた計算を行うが，ラグラ

ンジュ形式の連続体力学の問題を解くことを目的としている

ため，一般化された運動方程式( 6 )が与えられている．

dui

dt
＝m∑
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＋(s

r2)j]・:iW(xi－xj, h)

＝－m∑
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r2)i
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( 6 )

式( 6 )は，第 i 番目の粒子の速度変化が，影響半径内にあ

るすべての粒子(j)からの力を含んだ運動方程式で表される

ことを示している．なお，添え字 i, j はそれぞれ粒子 i, j を

表し，s は応力テンソル，P は圧力テンソル(s＝－P)であ

る．基礎方程式として NavierStokes 方程式( 1 )を選択す

れば，SPH 法に帰着するが，例えば流体の粘性の記述に別

の物理モデルを採用することができれば，ラプラシアンの計

算を必要としないシミュレーションも可能である．また，表

面張力や界面張力は 2 体間ポテンシャルに組み込む形で表

現することができる(9)．

. 精錬プロセス解析への応用例

 溶融鉄浴へのメタル，スラグの流下

スラグメタル間反応解析のための界面積評価の試みとし

て，MPS 法を用いた溶融スラグの溶鉄への衝突シミュレー

ションを 2 次元で行った(10)．水槽に水および油を流下・衝

突させるシミュレーションでは，水モデル実験と良い一致を

示すことができたので，溶鉄スラグの各物性値を用いてシ

ミュレーションを実行した．

1873 K において溶鉄浴に高炉スラグおよび転炉スラグを

流入させた場合のスラグメタル界面形状の変化を計算した

ところ，流入速度の増加に伴って進入距離は増大し，転炉ス

ラグの侵入距離が高炉スラグの約1.5倍程度になることが明

らかとなった．また転炉スラグの場合，スラグメタル間の

界面積は，流入速度が 0.5 m/s から 0.9 m/s まで増大するに

したがって，静的なスラグメタル界面の1.2倍から1.6倍ま

で増加することが予想された．

 溶融鉄浴への CaO 粒子の打ち込み

溶融金属中への紛体吹込み技術は，鉄鋼分野では溶銑処

理，底吹転炉，二次精錬で，また非鉄分野では MI プロセス

で実用化され，関連する研究も数多く報告されている．しか

し基礎研究のほとんどが水モデルを用いているため，濡れ性

の乏しい粒子が表面張力の大きな溶融金属中へ侵入する際の

挙動に関する知見はほとんど得られていない．そこで，固体

粒子が溶融金属に侵入する様子を SPH 法によるシミュレー

ションを用いて推定した(11)(13)．

粒子侵入のシミュレーションにおいては，固体溶鉄間の

界面張力の評価が重要となる．界面を連続体と考えた場合に

は，界面の曲率と各位置における法線ベクトルとを求め，界

面(表面)張力によって流体に与えられる力を計算する方法を
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図 1 水浴に打ち込まれたポリスチレン球の 3 次元シ
ミュレーション(初速度 18 m/s，粒子直径＝2.0
mm，粒子密度 0.974 g/cm3，接触角91°).

図 2 溶鉄浴に打ち込まれた CaO 粒子の 2 次元シミュ
レーション(初速度 20 m/s，粒子直径 2.0 mm，
粒子密度 3.34 g/cm3，接触角110°).
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取る．しかし，乱れた界面や粒子数が少ない場合には代表点

の数が十分ではないために，計算が破綻してしまう．

次の式( 7 )は，よく知られているヤングの式であり，gls

は液体―固体間，ggs は気体―固体間，ggl は気体―液体間の

界面張力，u は接触角である．

gls－ggs＋ggl cos u＝0 ( 7 )

しばしば式( 7 )を水平方向の力の釣り合いで説明している

例を見かけるが，式( 7 )は界面張力を界面自由エネルギー

と考えて，熱力学的平衡条件から導出されるものであ

る(14)．三重点における力の釣り合いを考えた場合には，鉛

直方向の力は釣り合っていないように見える．実は鉛直方向

の成分 ggs sin u は，固体表面の局所における大きな応力と釣

り合っていると考えられる(15)が，そのことに触れられてい

る場合は少ない．

上述の議論に立てば，液体粒子に働く力を記述するために

は，表面張力といったマクロな物理量を用いるよりも，個々

の粒子間の力を考慮したモデルを用いるのが適切であると考

えられる．粒子法において界面張力を扱ったモデルは数多く

報告されている(16)(19)が，MPS 法において，粒子間ポテン

シャルを用いたモデルがいくつか報告されている(18)(19)．こ

れらのモデルを参考にして，スケールの変化によらず正確に

引力と斥力を表現するために，無次元距離 q(＝ r
h
)の関数と

してポテンシャル f(q)を，式( 8 )で定義した(13)．

f(q)＝C(q3

3
－

(h＋d)q2

2h
＋

d
h

q) ( 8 )

式( 9 )によって求められた界面張力 Finter を支配方程式で

ある NavierStokes 方程式( 1 )の外力項に加えることで，

シミュレーションを行うことができる．

Finter＝
1
2
(cos u＋1)・Sf(q)′

…r
|r|

( 9 )

なおここで，u は接触角，d は初期に配置された粒子(代表

点)間距離，C はポテンシャル係数であり，f(q)′はポテンシ

ャルの微分， …r はベクトルを表している．

この界面張力モデルを用いて，粒子初速度 18 m/s で，直

径 dp＝2.0 mm のポリスチレン球(u＝91°, r＝0.974 g/cm3)

を水槽に打ち込んだ際の 3 次元シミュレーションの結果を

図に示す．衝突時のキャビティー生成やその後の気泡の侵

入挙動など，実際の水モデル実験(20)と非常に良い一致を示

した．

同様の界面張力モデルを用いて，溶鉄浴への CaO 粒子の

打ち込みの 2 次元シミュレーションを行った．初速度 10 m/

s で，直径 1 cm の CaO 粒子(u＝110°，r＝3.34 g/cm3)を打

ち込んだ場合には，衝突によって直径約 4.4 cm のキャビテ

ィーが生じ，最大侵入深さは約 2.2 cm と計算された．一

方，紛体吹込みを模擬し，直径 2.0 mm の CaO 粒子複数個

を初速度 20 m/s で打ち込んだ場合の計算結果を図に示

す．粒子直径が減少した結果，初速度が 2 倍になっても，

CaO 粒子はほぼその直径程度しか溶融鉄中に侵入しないと

いう結果が得られた．

 スラグメタルの混合

スラグメタル反応の解析においては，2 相間の界面の挙

動を時間の関数として記述し，その面積を算出することが最

も重要である．このためには，界面近くに存在するスラグ粒

子メタル粒子間に働く力を正確に記述し，それを運動方程

式に組み込むことが必要となる．そこで，界面近くで相互作

用するスラグメタル両相の粒子に対して，前述した SPAM

運動方程式( 6 )を用い，それ以外の同種の液体粒子間の計

算に関しては，NavierStokes 方程式( 1 )を用いたハイブリ

ッドモデルの構築を試みた．このモデルを用いて，スラグ

メタル系を模した油水 2 相系についてのシミュレーション

を行った(21)．なお，油水粒子間の相互作用力は，Fowkes

モデル(22)を用いて評価した．計算と同一の条件下での荒木

ら(23)による実験結果との比較を行ったところ，十分に実験

結果を再現できることを確認した．実際のスラグーメタル系

においても，適切な 2 体間ポテンシャルを設定すること

で，本モデルの適用が可能となるが，最適なポテンシャルパ

ラメータを導出するためには，高温系における界面張力デー

タの実測が不可欠である．

. 今 後 の 展 望

金属精錬プロセスでは，高速の気流やガスジェットが利用

されている場合が多い．たとえば，鉄鋼精錬における転炉プ

ロセスでは，音速を超える酸素ジェットが鋼浴に吹きつけら

れるため，ガスと浴との相互作用によって生成するキャビテ

ィーや液滴の評価が非常に重要である．
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粒子法における気液 2 相流の計算においては，気体と液

体の密度が103 のオーダーで異なることに加えて，気体粒子

と液体粒子の速度が著しく異なるため，実際に計算を行うこ

とは困難であった．この問題を解決するため，メッシュ法と

粒子法とを結合させたハイブリッド粒子法が開発されてい

る(24)(25)．また，スラグ，メタル粒子に加えて気体粒子を導

入し，ガス流通時の 2 融体流動をシミュレーションした結

果も報告されている(26)．しかしながら，音速に近い速度の

ガスジェットと液体の相互作用に関するシミュレーションは

まだ十分に達成されてはおらず，今後の発展が期待される．

今までの議論は，ニュートン流体を対象とした計算に関し

てのものであったが，材料科学一般への応用を考えれば，特

にソフトマターを中心に，非ニュートン流体に関する計算が

重要になってくるものと思われる．非ニュートン流体に対し

ても粒子法の応用は幾つか試みられており，特にビンガム流

体に関しては SPH 法を用いた計算(27)や，MPS 法を用いた

津波の解析(28)などが報告されている．鉄鋼精錬プロセスで

は，マルチフェイズフラックスと呼ばれる固液共存スラグの

活用によって，高速かつ高効率の精錬が指向されているが，

その反応機構の詳細や制御方法については多くの課題が存在

している．助永ら(29)は，マルチフェイズフラックスでは，

固相の体積分率30以上の系において，ビンガム流体の挙

動が出現することを報告しており，精錬プロセスの解析にお

いても，非ニュートン流体への粒子法の応用が今後重要にな

ってくるものと思われる．

粒子法は近年目覚ましく発展し，その適用範囲も大きく広

がって来た．材料科学の様々な分野において，解析ツールと

しての粒子法の活用がさらに進展していくと思われるが，計

算法の厳密な数学的裏付けなどの基礎的な問題が今後解明さ

れ，その信頼性が高まっていくことを期待している．粒子法

のユーザーの一人である我々金属精錬の研究者は，対象とな

る現象についての正しい物理的・化学的理解を怠らず，慎重

に粒子法の適用を進めることが肝要であろう．

最後に，本稿を纏めるに当たり文献収集や図面作成に助力

いただいた，早稲田大学大学院生 中野美枝子君並びに坪井

真広君に，深く感謝申し上げる．
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