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研究成果の概要（和文）：優れた熱伝導性を示すナノ流体はコンピュータの CPU の冷却をは

じめ多くの工業的応用が期待されている材料である。その熱伝導の機構を原子的な視点から明

らかにするため、シミュレーションと実験による研究を行った。銅ナノ粒子をアルゴンの液体

中に配置したナノ流体のモデルを開発し、その中での原子の集団運動や、熱伝導のシミュレー

ションを行った。また、熱対流のサイズ依存性の実験を行い、ナノ対流発生の機構について研

究した。 
 
研究成果の概要（英文）：The nanofluid shows excellent thermal conductivity, and a variety of 
industrial applications of the material is expected.  A simulation model consisted of copper 
nanoparticle and argon liquid is developed, and the group motion of atoms and the thermal  
conduction are simulated by the molecular dynamics.  Experiments on size dependence of 
thermal convection are also performed.  
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１．研究開始当初の背景 
(1) 物質の熱伝導性は機械的強度と共に材料
の最も基本的な性質の一つである。例えばコ
ンピュータの CPU の放熱のためには高熱伝
導率の材料が要求される。近年、窒化アルミ
やカーボンナノチューブをはじめ多くのナ
ノ構造の高熱伝導体が開発されつつあるが、

そこではナノ構造の粒界や界面、高次構造な
どが本質的に関わっていると思われる。一方、
水やエチレングリコール等の液体に銅や金、
アルミナ、シリカ、ダイヤモンドなどのナノ
粒子浮遊させたナノ流体 (nanofluid) は高
い熱伝導性を示すことが発見され、注目を集
めている。例えばエチレングリコールにわず
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が 0.3 vol% の銅のナノ粒子をまぜただけで
熱伝導率が 40% も増加するなど、顕著な効
果が観測されている。高熱伝導性の流体はヒ
ートパイプの作業物質など広い分野での活
用が期待されている。これにはナノ粒子－液
体界面での原子の運動や粒子のブラウン運
動、それによって起こる対流が関わっている
というモデルが提案されているが、確定的で
はない。 
 
(2) 従来の固体の熱伝導の理論は結晶中の不
純物、同位元素、転位、粒界等の格子欠陥に
よるフォノン散乱とフォノン同士の相互作
用（非調和性によるフォノン散乱）を基礎に
構築されてきた。そこでは欠陥は均一に物質
中に分布していると仮定し、フォノンについ
てのボルツマンの輸送方程式を緩和時間近
似で解くことにより熱伝導率を計算してき
た。そして、この原理により結晶の熱伝導率
の温度依存性を解析することにより、格子欠
陥によるフォノン散乱の強度が求められて
きた。木暮と連携研究者の蕪木は長年、温度
波法やレーザーフラッシュ法、熱線法などの
熱伝導率測定の手段を開発すると共に、それ
らを用いてフォノンと転位との相互作用の
研究を行ってきた。それと共に熱伝導の分子
動力学シミュレーションや転位によるフォ
ノンの理論的計算も行ってきた。その詳細は
木暮の著書「フォノンとは何か」の中で詳し
く述べてある。一方、液体の熱伝導は波動的
なフォノンではなく、個々の原子の運動が不
規則な衝突を繰り返しながら伝搬すること
によって起こる。それは気体の熱伝導や粘性
が気体分子運動論により説明される状況と
似ているが、液体は密度が 1000 倍も大きい
ので原子間の相互作用が強く、複雑である。
従って、ミクロな視点からの理解はあまり進
んでいない。現象論的には気体の熱伝導率は
温度と共に大きくなるのに対し、液体の場合
には逆に温度と共に小さくなることが知ら
れている。また、液体中では対流による熱伝
導も特に高温では重要になってくる。しかし
ながら熱対流は加熱の方法や境界条件など
多くの要素に依存し、単に物質の性質だけで
は決まらない複雑な側面をもっている。膨大
な実用的なデータが蓄積されている反面、基
本的な理解は進んでいないのが現状である。 
 
２．研究の目的 
(1) ナノ流体の熱伝導の機構を原子的な視点
から明らかにするため、モデルを構築し、熱
伝導についての実空間での分子動力学シミ
ュレーションを行う。 
 
(2) ベナール対流のサイズ依存性の実験を行
いナノ流体における熱対流の役割を明らか
にする。 

(3) ナノ流体の研究をもとに、固体、液体お
よびそれらの界面を含むナノ構造での熱平
衡について研究する。 
 
３．研究の方法 
(1) ナノ流体のシミュレーション 
① シミュレーションモデル 
一辺がおよそ 10 nm の立方体の基本セルの
中央部に銅のナノ粒子を配置し、その周囲を
アルゴン原子で満たしたモデルを構築する。
銅のナノ粒子は分子動力学法の計算で、溶融
状態の銅を徐玲して形成した多結晶で、およ
そ 10000 個の原子で構成される。またその周
囲を 18000 個のアルゴン原子で囲んだ。 
 
② 原子間ポテンシャル 
銅原子間の相互作用は我々が開発した原子
挿入法ポテンシャルで表した。一般に金属で
は伝導電子の存在のため多体的な相互作用
をする。原子挿入法ポテンシャルは電子密度
関数とペアポテンシャル関数の和で表され、
前者は引力、後者は斥力に寄与する。一般に
複雑な関数形で表されるが、我々のポテンシ
ャルは比較的単純な形で５つのパラメータ
を含む。それらのパラメータは弾性定数や凝
集エネルギーなどの実験値から決定される。
図１の緑の曲線は電子密度、青の曲線はその
エネルギーへの寄与、黒の曲線はペアポテン
シャルも含めた全エネルギーを２原子間の
距離に対してプロットしたものである。一方、
アルゴン原子間の相互作用はよく知られた
レナード・ジョーンズポテンシャルで表した。
図１の赤の曲線はそのエネルギーである。ま
た、銅とアルゴン原子間の相互作用はよくわ
からないがレナード・ジョーンズポテンシャ
ルで近似することにした。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
    図１ ポテンシャル関数 
 



 

 
 

③ 分子動力学法 
分子動力学法では個々の原子に働く力をポ
テンシャルから求め、ニュートンの運動方程
式を数値積分することにより、短い時間間隔

t∆  毎に原子の速度と位置を次々に求めてよ
く。 t∆ の値として 152 10  sec−×  を選んだ。
この値は原子の熱振動の周期の 1/100  程度
の値であり、熱的状態を再現するのにも十分
小さな値である。温度T と原子の速度の自乗
平均 2v< >の間には 2   3m v kT< > = の関係
がある。この関係を基に温度制御をおこなっ
た。シミュレーションモデルの境界条件とし
ては、周期的境界条件を採用した。 
 
(2) 熱対流の実験 
金属製のトレイに数 mm 程度シリコンオイル
を注ぎ、下面を加熱すると六角形を基調とす
るべナール対流が現れる。通常あらかじめア
ルミ粉を混ぜておくと形状の観察がしやす
くなるが、アルミ粉の存在により対流の様子
が変化することも考えられる。最近普及して
きたサーモグラフィーを用いることにより、
アルミ粉なしでも対流の形状を観察するこ
とができる。また、サーモグラフィーを用い
ることにより温度についての定量的な情報
も得られる。 
 
４．研究成果 
(1) ナノ流体のシミュレーション 
① 銅のナノ粒子の形成 
初期条件として約 10000個の銅原子を fcc構
造の立方体に配置しておく（図１Ａ）。この
原子の集合体にランダムな速度を与え、温度
が 1400 K を超えると結晶は溶融状態で球形
となる（図１Ｂ）。1500 K 以上に加熱し、し
ばらく放置した後、ゆっくり冷却する。ゆっ
くりといってもシミュレーションでは 10 万
ステップ程度(2×10-10 s)で 1000 K 冷却する 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
   図２ 銅のナノ粒子の形成 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
    図３ ナノ粒子の断面 
 
 
のでかなり急速である。その結果かなり不規
則であるが表面の多くが{111}面で囲まれた
銅のナノ粒子が形成される（図２Ｄ）。その
断面を図３に示す。この図でポテンシャルエ
ネルギーが-3.49 eV 以上の原子を赤丸で示
してある。Fcc 構造の銅原子のポテンシャル
エネルギーは-3.53 eV 程度である。ナノ粒
子は異なる方向のを向いた微結晶の集まり
であり、その界面付近にエネルギーの大きな
原子が分布していることがわかる。 
 
② ナノ流体のシミュレーション 
溶融状態から徐冷して作製した銅ナノ粒子
の周囲にアルゴン原子を fcc構造に配置して
ナノ流体の 0 K での初期状態を準備する（図
４）。流体にアルゴンを選んだ理由は融点が
銅に比べて低く、固体の銅と液体のアルゴン
が同じ温度で実現できるからである。アルゴ
ンよりも水の方が現実的であるが、水素結合
を含む水のポテンシャルは複雑であり、現段
階では使用できない。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
    図４ ナノ流体の初期状態 



 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
      図５ 一定温度での原子の軌跡  

(a) 200 K, (b) 500 K。 
 
 
次に銅およびアルゴンの温度を上昇させ、温
度を 200 K または 500 K に保持したときの
原子の軌跡を図５に示す。200 K では銅ナノ
粒子周辺でのアルゴン原子の動きが活発に
なっているが周辺では平衡点付近に留まっ
ていることがわかる。500 K ではほとんど全
てのアルゴン原子が溶融状態になる。アルゴ
ンの融点は 83.8 K、沸点は 87.3 K であり、
200 K や 500 K では当然気体である筈である
が、今のシミュレーションは体積一定の条件
で行っているので、液体状態に押さえられて
いると思われる。 
 
③ 界面での熱伝達 
ナノ粒子と液体間の熱伝達を調べるため、銅
ナノ粒子のみを加熱したときの液体の温度
変化を計算した。その結果を図６に示す。ナ
ノ粒子は一様に加熱され、1700 step で設定
の 500 K に達する。液体アルゴンの温度は指
数関数的に上昇してゆくことがわかる。この
温度変化には固体－液体間の熱抵抗と液体 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
   図６ ナノ粒子を加熱したときの 
     液体の温度変化。 
 
 
中での熱拡散率が関係する。モデルのナノ粒
子－液体系でのこれらの物理量の評価は今
後シミュレーションで決定される筈である。 
 
(2) 熱対流の実験 
液体（シリコンオイル）を入れたトレイを加
熱して数分で多角形の対流セルが現れる。ア
ルミ粉をまぜて対流を可視化した写真の例
を図７に示す。中心部から加熱された液体が
湧きあがり、周辺の直線的な部分から潜って
いく対流運動が観察された。セルの大きさは
液体層の厚さに関係し、厚くなる程セルの大
きさも大きくなっている。図７の(a)と(b)で
は厚さが２倍以上ことなっており、セルの大 
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  (b) 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

   図７ 液体の厚さを変えたときの対流セの
変化。(a)厚さ 1.07 mm, (b) 2.25 mm。 

 



 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図８ サーモグラフィーで撮影した熱対流

と直線上の温度変化。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図９ 対流セルの水平方向のサイズW  
と液体の厚さ d 。 

 
 
きさもそれにほぼ比例していることがわか
る。サーモグラフィーを用いると表面の温度
変化を測定することができる。図８の左の写
真はサーモグラフィーによる温度変化の画
像であり、白い部分が温度の高い部分である。
写真中央部の水平な直線に沿った温度変化
を右側のグラフに示す。画像とグラフから対
流の中心部と周辺では最大５℃程度の温度
差があることがわかる。この温度差は対流の
サイズによっても変わる。ただし、サーモグ
ラフィーで液体の温度を測定する場合、どの
深さの液体から放射される赤外線を検出し
て温度を測定しているかにも注意する必要
がある。 
 図９は直径 3 cm のアルミニウムのトレイ
に様々の厚さのシリコンオイルを入れたと
きにできる対流セルの大きさW と厚さ d の
関係をプロットしたもので、ほぼ直線的な関
係が見て取れる。最小自乗法でフィットする
と、W と d の間に 

4.0 1.8  [mm]W d= −  
の関係が求められた。d の大きな領域でセル
の大きさが厚さの４倍であることは、すでに
報告されている結果と一致する。ただし-1.8 
mm の定数項が存在することは、 d の小さな
領域でW と d の関係が非線形になることを

意味する。d が小さくなると対流の駆動力と
して重力の外に表面張力の不均一性も関わ
ってくることが知られている。従って d の小
さな極限での熱対流とナノ粒子界面での流
体の運動には共通の要素が存在する可能性
がある。実験的には微細な対流を記録するた
めの「顕微サーモグラフィー」の開発が強く
望まれる。超微細な対流の観察と分子動力学
によるシミュレーションを組み合わせるこ
とにより本研究の更なる発展が期待される。 
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