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本日の内容	  
☆	  衝突流体計算におけるEOSの役割	  
☆	  物性をEOSに取り込む	  
☆	  iSALEで使えるTillotson	  EOSとANEOS	  	



衝突流体計算におけるEOSの必要性	

連続流体:	  Navier-‐Stokes方程式で記述	  
　　　　　　　P,	  E,	  ρ,	  v	  	

３つの保存則(質量,	  運動量,	  エネルギー)だけでは解けない！	

４つ目の方程式が必須	  -‐>	  EOS	  
圧力と密度&エネルギー(温度)の間の関係式	  
	  	  	  	  	  	  	  	  P	  =	  P(ρ,	  E)	  =	  P(ρ,	  T)	

例:	  理想気体のEOS	 P	  =	  ρRT	  =	  (γ-‐1)ρE	



どんなEOSが必要?	

P	  =	  Pc	  +	  PT	

最低限必要な条件[牧野メモ]	  

凝縮相:	  	  	  	  	  	  	  温度0の極限で圧力は≠0	  
気相:	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  温度が上がると膨張	

例1.	  SIffend	  gas	  EOS	 P	  =	  Cs2(ρ-‐ρo)	  +	  (γ-‐1)ρE	

例2.	  SoMcore	  potenIal	  EOS	

P	  =	  C(n/3+1-‐γ)ρn/3+1	  	  +	  (γ-‐1)ρE	
[Wada,	  Kokubo	  &	  Makino,	  2006]	

理想液体のEOS	 理想気体	

ポリトロープ	 理想気体	



固体物性を反映させるには？	  
-‐>	  Mie-‐Grüneisen	  EOS	

P	  =	  Pc	  +	  PT	  
	  	  	  =	  Pc	  +	  ΓρE	  

Grüneisen	  parameter:	  	  
固体の熱弾性情報を内包するパラメータ	

Γ	

Γ	

もし任意の体積VにおけるΓが既知だったら？	

-‐>	  Hugoniot曲線から任意の等温圧縮曲線に変換可能	

[土屋,	  2004]	

Γ/ΓO	  =	  (V/VO)q	



幅広いP-‐V-‐T領域を記述するには？	
Tillotson	  EOS:	  Mie-‐Grüneisen	  EOSと理想気体のEOSを"接続"	  

ANEOS:	  熱力学の第一原理から計算	  
	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  (低温高密度でDebye	  solid,　高温低密度で理想気体)	  	
	

長所:	  解析的表現(少ないパラメータ)	  =	  計算コスト小	  
	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  簡単に各物質のパラメータセットを得ることが可能。	  
短所:	  熱力学的に不完全,	  温度を計算できない。	  
　　　　相図を簡略化しすぎている。	

長所:	  熱力学的に完全,	  (ある程度)物質の相図を再現	  
短所:	  多すぎるパラメータ(SiO2のM-‐ANEOSでは44個)	  



Tillotson	  EOSによる相図	

領域１(圧縮)	  
	  	  	  	  ρ/ρo　>	  1	

1	

2	

3	

4	

領域2(完全蒸発)	  
	  	  	  	  ρ/ρo　<	  1	  	  
&	  E	  >Ecv	
領域3(部分蒸発)	  
	  	  	  	  ρ/ρo　<	  1	  	  
&	  Eiv	  <E	  <Ecv	
	

領域4	  
	  	  	  	  ρ/ρo　<	  1	  	  
&	  E	  <	  Eiv	

ECv	

Eiv	

ρ/ρo	  	  =	  1	



領域1	  &	  4	  (ρ/ρo	  ≥	  1	  or	  E	  <	  Eiv)	

領域2	  (ρ/ρo	  <	  1	  and	  E	  >	  Ecv)	

領域3	  (ρ/ρo	  <	  1	  and	  Eiv	  <	  E	  <	  Ecv)	

ρo,	  a,	  b,	  A,	  B,	  	  
α,	  β,	  Eo,	  Eiv,	  Ecv	

Tillotson	  EOSのパラメータ	

Tillotson	  EOS	  [Tillotson,	  1962]	



Tillotson	  EOS	  [Tillotson,	  1962]	
領域1	  &	  4	  (ρ/ρo	  ≥	  1	  or	  E	  <	  Eiv)	

PT	 PC	

1.	  E/(Eoη2)	  >>1,	  PT	  =	  aρE,	  ("electron	  gas")	

2.	  E/(Eoη2)	  <<1,	  PT	  =	  (a+b)ρE,	  Mie-‐Grüneisen	

3.	  μ<<1	  &	  E-‐>0,	  P	  =	  Aμ,	  Ideal	  liquid	



領域2	  (ρ/ρo	  <	  1	  and	  E	  >	  Ecv),	  Complete	  vaporizaIon	

領域3	  (ρ/ρo	  <	  1	  and	  Eiv	  <	  E	  <	  Ecv),	  ParIal	  vaporizaIon	

1.	  ρ/ρo	  =	  1	  でP,	  ∂P/∂E,	  ∂P/∂ρが滑らかに領域1に接続	  
2.	  ρ	  -‐>	  0で理想気体のEOSに漸近(二項目以下-‐>0)	

1.	  領域2と領域4を滑らかに接続	



Tillotson	  parameterの決め方	

経験的仮定	  
・ a	  =	  0.5	  (電子気体,	  理想気体の比熱比)	  
・ α	  =	  β	  =	  5	  (理想気体への収束パラメータ)	  
・ Vs	  =	  Co	  +	  sup　(Hugoniot	  EOS)	

☆	  a+b	  =	  Γο ∼ 2s-1	
☆	  A	  =	  ρoCo2	

☆	  B	  =	  A[2s-‐1-‐(a+b)/2]	  =	  AΓο/2	

固体物性から決まるパラメータ	

熱力学データから決まるパラメータ	  
☆	  Eiv	  =	  CvTboil	  (@ρ/ρo	  =	  1)	  
☆	  Ecv	  =	  Eiv	  +	  Hvap(蒸発潜熱@ρ/ρo	  =	  1)	

最後にρ-‐E平面の	  
Hugoniot曲線に合う	  
ようにEoをfihngする。	  ☆	  ρo(標準状態の密度)	

ρ	  =	  Vsρo/(Vs-‐up)	  
E	  =	  up2/2	



ANEOS	  [Thompson	  &	  Lauson,	  1972]	  	
熱統計力学の第一原理から出発する状態方程式	

F	  =	  -‐kbTlnZ(T)	 Z:	  分配関数（取りうる状態数の和）	

Fの全微分	  

dF	  =	  -‐SdT	  +	  P/ρ2dρ	 Tとρの関数	  
流体計算と親和性が高い	

(熱平衡状態にある系であれば)	  
Fが決まれば熱力学的演算で全ての熱力学量を算出可能！	

例:	

※SESAMEも理論背景は同じ	



ANEOSのFの取り扱い	
実在物質の状態数を足し上げる	  -‐>	  現実的には不可能	

Fcold:	  分子間ポテンシャル,	  Morse,	  Mieなど...	

Fthermal:	  高温低密度　-‐>	  理想気体	  
	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  低温高密度	  	  	  -‐>	  	  Debye	  solid	  	  	

Felectronic:	  Saha	  ionizaIon	  model	

中間領域は熱力学的に無矛盾に内挿	



ANEOSのFthermal	

T-‐>0でDebye	  solidに漸近	 高温で単原子理想気体へ	  
漸近させる関数	  

ロシアの研究者によって発案された表現	  
[Kormer	  et	  al.,	  1962]	  

cf,	  単原子理想気体のFthermal	



ANEOSのImput	  parameters(44個)	

物性値	

NIST	  Calorimetric	  data	

固体-‐固体相転移	

現行のM-‐ANEOSでも	  
熔融を取り扱えない。	

Cold	  compression	  curve	  
&気液相境界	



ANEOSのInput	  parameterの決め方[Melosh,	  2007]	  	
※1	  現状でパラメータを決められるのは実質的にMelosh,	  Ivanov,	  Collins	  (Kraus)のみ	  
※2	  我々が発行されたアカウントではANEOS	  テーブルの中身はいじれない	

up-‐Vs	

P-‐S平面の気液相境界	

P-‐T	  Hugoniot曲線	

P-‐T	  気液相境界	



M-‐ANEOS	  –Molecular	  cluster-‐	
分子気体を取り扱える様にANEOSを改良したもの。	

P-‐S平面の気液相境界	

・Fthermalに分子気体(振動,	  回転)の状態数を追加	  

[Melosh,	  2000]	

単原子気体	  
蒸発潜熱を過大評価	

蒸発率	  =	  S-‐Siv/ΔS	

[Melosh,	  2007]	

近年の再頻出EOS	  
Canup,	  2004,	  2008,	  2012;	  
Canup+,	  2013;	  	  
Crawford,	  2010;	  	  
Cuk	  &	  Stewart,	  2012	  
Johnson	  &	  Melosh,	  2012a,	  b,	  c,	  2013	  
Nakajima	  &	  Stevenson,	  2014	  
などなど...。	

iSALEパッケージ中のANEOSの多くはM-‐ANEOS	  versionに改訂されたもの	



理想気体のEOSを味わう	

P	  =	  ρRT	  =	  (γ-‐1)ρE	  =	  aρE	
高温における低密度,	  高密度極限(白色矮星)	

Tillotson	  EOSではa=0.5	  (γ=1.5)	
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cf,	  Cs	  =	  [γ(γ-‐1)E]1/2	

Cs	  ~	  	  	  衝突蒸気雲の	  
	  	  	  	  	  	  	  	  	  平均的膨張速度	

比熱比γ	  	  
内部エネルギーから	  
運動エネルギーへの	  
"変換効率"の指標	



理想気体の比熱比γの計算法	
	  1.	  H	  	  	  	  =	  (5/2)RT	  +	  電子励起 (ΣEiNogiexp(-‐Ei/kT)/Z)	  +	  電離 (fEion)	  
	  2.	  Cp	  	  	  =	  ∂H/∂T	  
 3.	  γ	  	  	  	  =	  Cp	  /	  CV,	  CV	  =	  Cp	  -‐	  R	  	  
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単原子気体(Mg)の	  
比熱比の温度依存性	



原子素過程の影響	
古典的電子軌道	  
r(n)	  =	  aon2	  

再近接粒子間特徴距離	  
dnearest	  =	  [3/(4πNtotal)]1/3	  

r(n)	  <	  dnearest	  
の軌道へは励起できない。	0
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高温気体であっても分配関数を計算することは非常に大変！	  
-‐>ANEOSも決して万能ではない。	

EOSの選択、結果の解釈は慎重に行うべし。	



現実的なEOSの選択法	
	  	  Tillotson	  EOS	  
	  	  ・	  ANEOSテーブルがない。	  
	  	  ・ 計算時間を短縮したい。	  
	  	  ・ 雰囲気気体を導入したい。	  
	  	  ・ 低エネルギー密度現象(クレータサイズなど)を取り扱いたい。	  
	  	  ・ 物性値(例えばEiv,	  Ecv)が衝突現象に与える影響を調べたい。	  
	  	  	  	  	  	  (ANEOSはどこにどのパラメータが効くのかあまり自明でないため	  
　　 こういうパラメータスタディには向かない。)	

	  	  ANEOS	  
	  	  "熱"の問題を取り扱いたい場合はANEOS一択	  
	  	  ・ 断熱膨張中の蒸発の効果がクリティカルに効くことが予想される場合	  
	  	  ・ 衝撃温度,	  残留温度を定量的に見積もりたい。	  
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