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研究成果の概要（和文）：　相変化を伴う複雑な流体－固体界面熱輸送を精密に設計するための知見を得るため
に，分子動力学シミュレーションと実験の両面から研究を実施した．本研究で提案した分子間エネルギー輸送機
構に基づいた高時空間分解したエネルギー輸送の可視化手法により，表面性状に依存した流体－固体界面熱輸送
特性の向上や低下が，微細な局所構造を有する界面領域のどこでどの段階で生じたことに起因するのかについ
て，定常熱伝導，凝縮，凝固，蒸発，沸騰などの様々な熱輸送現象を対象に具体的に明らかにした．

研究成果の概要（英文）：   Both molecular dynamics simulations and experiments were conducted in 
order to obtain insights for the precise design of complex fluid-solid interfacial heat transport 
with phase changes. By the visualization method of high spatiotemporal decomposition energy flow 
based on the intermolecular energy transport mechanism proposed in this study, we specifically 
clarified where and at what stage in the region of the interface with fine local structure 
attributed to the improvement or deterioration of the fluid-solid interface heat transport depending
 on the surface characteristics in the cases of the various energy transport phenomena such as 
steady heat conduction, condensation, solidification, evaporation, and boiling.

研究分野：熱工学

キーワード： 界面　エネルギー輸送　相変化　分子動力学
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研究成果の学術的意義や社会的意義
　流体－固体界面における熱輸送現象は，エネルギー機器の動作の基礎であり，持続可能な社会の実現に不可欠
な省エネルギー技術に直結する重要課題であるが，相変化を伴う固体壁面近傍の熱輸送現象は未解明な部分が多
く，その制御は一般に困難である．本研究で提案した分子間エネルギー輸送機構に基づいた高時空間分解したエ
ネルギー輸送の可視化手法により，相変化が生じる複雑な現象においても界面エネルギー輸送が向上・低下する
局所領域と時刻を特定できるようになるため，その改善のための方法を原理的に，かつ，具体的に検討すること
が可能となる．

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
１．研究開始当初の背景 
流体－固体界面における熱輸送現象（熱伝導，熱伝達，蒸発，凝縮，沸騰）は，エネルギー機
器の動作の基礎現象であり，界面熱物質輸送の促進（＝伝熱促進）あるいは，界面熱物質移動の
低減（＝断熱性の向上）は，省エネルギー技術に直結する重要課題である．しかし，特に蒸発・
凝縮等の相変化を伴う固体壁面近傍の熱輸送現象は現象自体に未解明な部分が多く，その制御
は実験条件を試行錯誤で変更して実施されるのが一般的である． 
一方で近年のナノテクノロジーや超微細加工技術の発展によって，界面にナノメートルスケ
ールの多孔質構造や円柱・矩形構造（以下，ナノピラーと称する）などを垂直配向させた伝熱面
を用いた凝縮・蒸発実験が行われ，伝熱促進効果が観察されたとの報告があり，実用的な応用展
開が望まれている．しかしながら，「熱物質移動の原理から考えて，放熱や断熱に最適な界面は
どのような構造であるべきか？」という問いに答えるための学理や方法論は存在していない．な
ぜなら，このような流体－固体界面における熱輸送現象は，時空間スケールが小さく，実験によ
る直接的な観察や計測が困難であるのに加えて，フーリエ則などの巨視的な法則や表面張力な
どの物理量がどこまで小さな時空間スケールまで評価に使えるかが不明であるからである． 
このような背景下で，分子スケールのエネルギー輸送機構に基づく固体界面近傍の熱輸送現
象の理解が近年進み，修飾基を有するような複雑な界面や構造を有する界面における熱輸送現
象解明のために，分子スケールの輸送機構への着眼が重要であることが認識されつつある．しか
し，現状，相変化現象を含む複雑な流体－固体界面に分子スケールの熱輸送機構を応用すること
に成功した例はほとんどない．分子スケールのエネルギー輸送機構に基づく高時空間分解され
た現象把握が成功すれば，界面における分子スケールのエネルギー輸送機構を能動的に制御す
るための方法論の確立に直結し，相変化を伴う複雑な流体－固体界面の熱輸送設計に有効な指
針となると考えられる． 
 
２．研究の目的 
本研究では，分子間エネルギー輸送機構に基づき熱流束を直接可視化し，相変化現象を含む複
雑な流体－固体界面における熱輸送設計の指針となる方法論を確立することを目的とする．具
体的には， 
①高時空間分解した流体－固体界面の分子間エネルギー伝達機構 
②流体－固体界面に存在する微細構造特性 
③平均化された界面熱輸送 
の三者の相関関係を分子間エネルギー輸送機構に基づき解明する． 
このアプローチは，巨視的な熱輸送現象に直結する分子スケールの現象を能動的に制御する
方法として独自のものである．また，フーリエ則の成立条件を満たしていないほど高時空間分解
した熱流束やエネルギー流束を直接的に可視化する方法は分子動力学法の他には存在せず，目
的を達成するためには必要不可欠な手法である． 
 
３．研究の方法 
本研究では既述の目的を達成するために，以下の項目(1)と(2)を並行して実施した． 
 
(1)シミュレーションを用いた界面特性が分子間エネルギー輸送機構ならびに流体－固体界面熱
輸送に及ぼす影響の評価 
 流体－固体界面におけるさまざまな熱輸送現象をモデリン
グして，分子動力学法によりシミュレーションを行った．対象
とした界面熱輸送現象は，①固液間における定常熱伝導現象
[1,2]，②凝縮現象[3,4]，③凝固現象[5,6]，④蒸発現象[7]，
⑤沸騰現象[8]である．流体分子は水分子またはアルゴン分子
を用い，固体面としては Pt,Cu,Pb などの金属原子からなる固
体系を対象として，非平衡状態における定常または非定常現象
の解析を行った．図１に②の凝縮現象の解析に用いた計算モデ
ルの一例を示す．最初に，①の定常熱伝導現象を対象に伝熱面
全体において時空間平均した界面熱抵抗値を求めて，既往研究
と比較することで解析方法の妥当性を確認した．次に，②～⑤
の非平衡非定常現象を対象に，伝熱面全体において空間平均し
た界面熱抵抗値の時間変化を求めて，凝縮・凝固・蒸発・沸騰
のそれぞれの過程における現象論的な変化との関係を考察した．次に，濡れ性と関連する固液間
相互作用強さや固体界面微細構造を多様に変化させて，分子間のエネルギー輸送量を直接的に
定量的に可視化する手法を用いて，濡れ性や微細構造に依存した流体－固体界面の分子間エネ
ルギー伝達機構の変化を詳細に調査し，濡れ性や微細構造が流体－固体界面のエネルギー伝達
機構に及ぼす影響について物理的に考察を行った． 
 



(2)界面微細構造が流体－固体界面における巨視的な熱輸送特性へ与える影響の実験的評価 
 最初に，ジルコニアナノ粒子（粒径 100nm）が伝
熱面（ステンレス鋼）に付着した場合の巨視的な固
液界面熱抵抗の変化を温度傾斜法により測定を行
い，定常熱伝導現象における微細構造の影響につい
て巨視的な観点から評価と考察を行った[9]．次に，
電子ビームリソグラフィー法により 100nm×100nm
の立方体ピラー周期構造を有する Si 面を作成し，
その周期構造間隔を変化させることで，界面微細構
造が流体－固体界面における巨視的な熱輸送特性
に与える影響を実験的に調べた．具体的には，前述
の周期構造を有する面を加熱または冷却すること
により，蒸発・凝縮現象を対象とし，液滴の蒸発速
度[10]および凝縮熱伝達率[11]を測定した．図２に
作製した凝縮実験装置を示す．また，接触角の計測，
電子顕微鏡による表面観察，伝熱面の温度分布の変
化の計測などを同時に行い，フラット面との比較を
行うことで，界面微細構造が液滴の蒸発速度および
凝縮熱伝達率へ与える影響とその主要因について
実験的に考察を行った． 
 
４．研究成果 
(1) シミュレーションを用いた界面特性が分子間
エネルギー輸送機構ならびに流体－固体界面熱輸
送に及ぼす影響の評価 
 
① 固液間における定常熱伝導現象 
 水－銅界面において，ナノメートルスケールのス
リット構造の大きさや濡れ性が，界面熱抵抗に与え
る影響を分子動力学シミュレーションにより評価
した．その結果より，固液間相互作用強さや液体圧
力の上昇に伴い，界面熱抵抗が減少することが確認された．また，液体圧力，スリット構造の大
きさ，固液間相互作用強さによって，固液界面にお
ける Density Depletion Length（DDL）[12]が決ま
り，DDL と固液界面熱抵抗は一意な関係にあること
が分かった．一方で，スリット構造が液体分子で満
たされるかどうかによって，DDL と固液界面熱抵抗
の関係は大きく異なることも分かった．図３に DDL
と固液界面熱抵抗の関係の一例を示す[1]．また，表
面性状による固液界面熱抵抗変化の物理原因を詳
細に明らかにするために，界面熱流束を原子スケー
ルまで分解する試みや界面熱流束をスペクトル分
解し，固体原子と液体分子の振動状態との適合性か
ら説明する試みも行った． 
 白金ナノ粒子を含むアルゴン液体（ナノ流体）を
対象に分子動力学シミュレーションを行い，ナノ粒
子の濡れ性がナノ流体の有効熱伝導率に与える影
響とそのメカニズムについて考察を行った．固液間
相互作用が強くなると，ナノ流体の有効熱伝導率は
有意に上昇するが，その原因は，ナノ粒子を構成す
る原子に加えて，ナノ粒子吸着層内外の液体分子のエネルギー輸送量が増加することであるこ
とが定量的に示された．図４にナノ粒子の濡れ性とナノ流体の有効熱伝導率の関係の一例を示
す[2]． 
 
② 凝縮現象 
 流体－白金界面の凝縮現象において，ナノメートルスケールの矩形構造や濡れ性が，高時空間
分解した界面熱抵抗に与える影響を分子動力学シミュレーションにより評価した．流体分子と
してアルゴンまたは水を用いた．その結果より，濡れ性のよい矩形構造を有する伝熱面では局所
的な界面熱抵抗の差異が小さいが，濡れ性の悪い矩形構造を有する伝熱面では矩形構造基部に
おいて界面熱抵抗が小さく，かつ，初期核生成が観測できることが分かった[3]．また，凝縮過
程における界面熱抵抗は，図５に示すように流体分子の表面被覆率と濡れ性に依存する固気界
面熱抵抗と固液界面熱抵抗を用いた式で表現可能であることを示した[4]． 
 

 

 
図 4 ナノ粒子の濡れ性とナノ流体
の有効熱伝導率の関係 
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③ 凝固現象 
 水－固体界面の凝固現象において，表面性状や濡
れ性が，高時空間分解した界面熱抵抗に与える影響
を分子動力学シミュレーションにより評価した．固
体面としては，白金，鉛，シリカを用い，ナノメー
トルスケールのスリット構造が付着した場合，OH基
が付着したアモルファス面などの影響を調査した．
前述の表面性状の変化は，凝固終了時の氷－固体界
面の疑似液体層の厚さに影響を与え[5]，結果とし
て氷－固体間の界面熱抵抗が生じることが分かっ
た[6]．また，固体面の材質や表面性状は，過冷却後
の臨界核生成速度と位置に影響があることから，図
６に示すように氷結晶の巨視的な成長方向に影響
を与えることも分かった．また，凝固時の界面熱抵
抗の時間変化は水－固体界面のDDLの時間変化と相
関があることも示された．  
 
④ 蒸発現象 
 ナノスリット内の液体アルゴンの蒸発現象にお
いて，スリット構造の大きさや濡れ性が，高時空間
分解した界面熱抵抗に与える影響を分子動力学シミュレーションにより評価した．その結果，ス
リット構造の大きさや濡れ性は，気液界面構造に影響を与えるとともに，スリット表面と液体間
の界面熱抵抗およびスリット内の三相界面における局所的なエネルギー輸送量を変化させるこ
とが分かった[7]．  
 
⑤ 沸騰現象 
表面微細構造と濡れ性が，加熱面と接する液体中の臨界
気泡核近傍における高時空間分解したエネルギーの流れ
や物理量に与える影響を分子動力学シミュレーションに
より評価した．固体面としては白金，流体分子にはアルゴ
ンを用いた．界面領域を一辺が 0.2～0.4nm の立方体から
なる微細な空間に分割し，その空間における諸物理量の確
率分布を用いて物理量を評価したところ，表面微細構造や
濡れ性は臨界気泡核近傍の高時空間分解した密度，熱流
束，ポテンシャルエネルギーに有意な影響を与えることが
示された[8]．図 7 に臨界気泡核近傍と界面全体の局所瞬
時熱流束の確率分布を示す ．また，どのような表面微細構
造近傍で臨界核生成が生じるかについても調査した． 
 
(2) 界面微細構造が流体－固体界面における巨視的な熱
輸送特性へ与える影響の実験的評価 
 
① 固液間における定常熱伝導現象 
 ジルコニアナノ粒子が伝熱面に付着・堆積した場合の巨
視的な固液界面熱抵抗の変化を温度傾斜法で計測した結
果より，ナノ粒子の堆積により，固液界面近傍の熱抵抗は
巨視的にも変化することが分かった．この変化の主要因
は，ナノ粒子堆積層の有効熱伝導率の変化によるものであ
ると考えられ，分子動力学シミュレーションでは計算可能
な厚さを有しない固液界面熱抵抗の変化ではないことが
明らかになった[9]．よって，巨視的な実験における固液
界面熱抵抗と分子動力学シミュレーション結果の比較に
おいては，本事実に留意する必要があることが分かった． 
 
② 凝縮現象 
 電子ビームリソグラフィー法により 100nm×100nm の立
方体ピラー周期構造を有する Si 面を作成し（図８左），そ
の周期間隔を変化させることで，微細構造が濡れ性と凝縮
熱伝達率に与える影響を実験的に調べた．作成した周期ナ
ノ構造面における水滴の接触角は修正 Wenzel の式に従い，フラット面と比べて濡れ性が強化さ
れることが示された．図８右に示すようにサブクール温度が 3℃以下の時，周期ナノ構造面の方
がフラット面より凝縮熱伝達率が高くなることが示された[10]．  
 

 

 
図 7 臨界気泡核近傍と界面全
体の局所瞬時熱流束の確率分布 
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図 5 凝縮時の被覆率と界面熱抵抗 
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③ 蒸発現象 

 前述の②と同様の周期ナノ構造面を用いて，液滴の蒸発速度および接触角の時間変化に対す
る微細構造の影響を調べた．フラット面と比較した場合に，ナノ構造面では接触角に対する物理
的ピニングの影響が観察され，蒸発促進が可能であることが示された[11]． 

 
(3)まとめ 
相変化を伴う複雑な流体－固体界面熱輸送を分子間エネルギー輸送機構に基づいて設計する
ための知見を得るために，分子動力学シミュレーションと実験の両面から研究を実施した．分子
動力学シミュレーションでは，①固液間における定常熱伝導現象，②凝縮現象，③凝固現象，④
蒸発現象，⑤沸騰現象を対象とし，表面性状として伝熱面の濡れ性，微細構造，修飾基や結晶構
造の影響を考慮した．①～⑤の現象において，表面性状に依存した局所界面熱抵抗の時間変化を
明らかにし，その原因について分子間エネルギー輸送機構の観点から考察を行った．実験では，
①固液間における定常熱伝導現象，②凝縮現象，③蒸発現象を対象とし，ナノ粒子堆積層や周期
ナノ構造面が，濡れ性，界面熱抵抗，凝縮熱伝達率，蒸発速度に与える影響を明らかにした． 
時空間平均した流体－固体界面熱輸送に対する濡れ性や微細構造の影響はさまざまであるが，
界面熱抵抗を低減し，熱伝達率が上昇する条件はどのような場合であるかを本研究で具体的に
示すことができた．また，それらの時空間平均した流体－固体界面熱輸送の向上・低下が，複雑
な界面構造のどこでどの段階で生じるかを明確に理解するためには，本研究で提案した分子間
エネルギー輸送機構を基づいた高時空間分解したエネルギー輸送の可視化が有用であることを
示すことができた．このような解析方法は，今後の更なる計算機の発展に伴って，相変化を伴う
複雑な熱輸送に適した界面の設計に有用となると考えられる． 
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