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研究成果の概要（和文）： 

将来の高性能・多機能ナノコンポジットの性能を一層向上させるためには，ナノ・マイクロ構
造組織の情報に基づいて，材料の巨視的な機械・電気特性を正確に評価することが重要となる． 
本研究では，ナノコンポジットの機械・電気特性を評価するための高精度な逐次型マルチスケ
ール解析法を確立し，ナノフィラーの添加による母材の機械と電気特性の向上のメカニズムを
上記の解析モデルにより明らかにしたとともに，ナノコンポジットの製作および機械と電気特
性の計測を行い，解析モデルを検証したとともに，ナノコンポジットのデザインを提供するこ
とにより，ナノコンポジットの機械・電気特性を総合的に向上させた． 
研究成果の概要（英文）： 
To enhance the properties of high-performance and multi-functional nanocomposites, it is 

important to accurately predict the macroscopic mechanical and electrical properties of the 

nanocomposites based on the information of nano- and micro-scale material structures. In this 

research, based on the construction of highly accurate sequential multi-scale numerical models for 

prediction of the mechanical and electrical properties of the nanocomposites, we uncovered the 

mechanisms of enhancement of matrix’s mechanical and electrical properties due to addition of 

nanofillers. Moreover, experimental measurements of the mechanical and electrical properties of 

the nanocomposites were carried out for validating the proposed multi-scale numerical models. The 

design guidelines of the nanocomposites were provided by these multi-scale numerical models, 

which finally were used to successfully enhance the the mechanical and electrical properties of the 

nanocomposites. 
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１．研究開始当初の背景 

将来の複合材料の性能の一層の向上を図る
ためには，CNT のような優れた機械・電気・

熱特性を有するナノフィラーを用いて，優れ
た機械特性を持つとともに，センサやアクチ
ュエータなどの機能を有する多機能ナノコ
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ンポジットの開発が重要となる．現在，世界
中の研究機関において，CNT などのナノフ
ィラーの優れた機械・電気特性を利用して，
機械的・電気的ナノコンポジットの研究と開
発が活発に進められている．このうち，本研
究で対象とする CNT／ポリマーナノコンポ
ジットの機械・電気特性については，世界的
に研究が開始された段階にあり，実験データ
はかなり公表されているが，材料のナノ・マ
イクロ構造組織の情報に基づく巨視的な機
械・電気特性評価のための理論および数値解
析モデルはまだ未確立である． 

 

２．研究の目的 

将来の高性能・多機能ナノコンポジットの性
能を一層向上させるためには，ナノ・マイク
ロ構造組織の情報に基づいて，材料の巨視的
な機械・電気特性を正確に評価することが重
要となる．本研究は，カーボンナノチューブ 

（CNT）／ポリマーからなる次世代の高性
能・多機能ナノコンポジットのデザインと開
発に不可欠な手段として，第一原理分子動力
学・古典分子動力学・マイクロメカニクス・
連続体力学モデリング・３次元電気回路網モ
デルに基づく斬新なマルチスケール解析に
よるナノコンポジットの機械・電気特性の評
価システムを構築することを目的とする．さ
らに，開発した評価システムにより CNT／ポ
リマーナノコンポジットの機械・電気特性を
評価し，その有効性を実験的に検証するとと
もに，ナノコンポジットにおけるナノ・マイ
クロレベルでのデザインを行い，CNT／ポリ
マーナノコンポジットの機械および電気特
性を向上させる． 

３．研究の方法 

本研究では，高精度な逐次型マルチスケール
解析法を確立し，この解析法に基づくナノコ
ンポジットの機械・電気特性の評価技術を開
発する．その主要な研究項目はナノコンポジ
ットの機械特性と電気特性の評価システム
からなる． 

1) マルチスケール解析によるナノコンポジ
ット機械特性の評価システム 

(1-1) ナノスケールでの CNT の剛性および
強度特性評価；(1-2) ナノスケールでの CNT 

とマトリックスとの界面特性評価； (1-3) 

(1-1)と(1-2)の情報に基づくマイクロスケー
ルでの特性評価モデル，特に CNT の引き抜
けのマイクロメカニクスモデルと連続体力
学解析モデルの確立；(1-4) ナノコンポジッ
トの巨視的な機械特性評価． 

2) マルチスケール解析によるナノコンポジ
ット電気特性の評価システム 

(2-1) ナノスケールでの CNT の電気伝導・
圧電抵抗特性評価；(2-2) ３次元電気回路網
モデルによるマイクロスケールでのナノコ
ンポジットの電気伝導特性評価；(2-3) (1-3)

の連続体力学解析モデルと３次元電気回路
網モデルの組み合わせによるナノコンポジ
ットの圧電抵抗特性評価． 

 

４．研究成果 
本研究では，ナノコンポジットの機械・電気
特性を評価するための高精度な逐次型マル
チスケール解析法を確立し，ナノフィラーの
添加による母材の機械と電気特性の向上の
メカニズムを上記の解析モデルにより明ら
かにするとともに，ナノコンポジットの製作
および機械と電気特性の計測を行い，解析モ
デルを検証するとともに，ナノコンポジット
のデザインを提供することにより，ナノコン
ポジットの機械・電気特性を総合的に向上さ
せる．そのため，次の研究項目を実施し，各
研究内容における研究成果を得た． 
 
(1)まず，マルチスケール解析によるナノコ 
ンポジット機械特性の評価システムを構築
するため，下記の研究を行った． 
(1-1) CNTの強度特性評価 
図 1に示すように，最近注目されている多層
CNT（MWCNT）の剣鞘形状(Sword in sheath 
failure mode)の破壊モードを分子動力学に
より詳細に解析した．特に，CNT の長さ、直
径、層数、キラリティーなどが引き抜き力に
対する影響を調べ，キャップのない MWCNT の
層間滑りと引き抜き力を評価する公式を提
案し，他人の実験結果により，その有効性を
検証した． 
さらに，図 2 に示すようなキャップを有する
MWCNT の剣鞘形状の破壊モードを分子動力学
計算により解析し，キャップによる引き抜き
力への影響を詳細に調べた．結果としては， 
キャップが引き抜き力に大きな影響を与え
ることを明らかにし，引き抜き力が MWCNT の
滑り部の直径の二乗と正比例していること
はわかった．また，図 3に示すような走査顕
微鏡（SEM）環境における MWCNTの層間引き
抜き実験を行い，その結果を用いて，分子動
力学計算の解析結果を図 4のように検証した． 
(1-2) CNTと母材との界面特性 
ナノコンポジットの機械特性を正確に評価
するために，補強材のナノフィラーと母材と 
の界面機械特性についての理解はマルチス 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図１多層 CNTの層間滑り 
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図２ キャップによる引き抜き力への影響 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図３ MWCNTの層間引き抜き実験 
 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図４ 実験結果と分子動力学結果との比較 
 
(1-2) CNTと母材との界面特性 
図４ 実験結果と分子動力学結果との比較 
 
ケール解析モデルの構築に欠かせない情報
である．そのため，本研究では，まず，キャ
ップを有する MWCNTはポリマーから引き抜か
れるときの力を分子動力学により解析し，そ
の値を評価する有用な公式を提案した．また，
提案された公式を用いて，従来の実験データ
との比較を図 5 のように行い，その有効性を
検証した. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図５ 実験データとの比較 
 

さらに，アルミナセラミック母材における
MWCNT の引き抜き問題について，剣鞘形状破
壊モードの頻の発生は実験により確認され，
このような界面特性問題も分子動力学によ
り解析された．解析データにより引き抜き力
を評価するための一つ経験的な公式を提案
し，その有効性を実験により 
検証した． 
(1-3) マルチスケール解析のための連続
体力学モデルの構築 
上記の CNT自身と CNTと母材との界面機械特
性を用いて，大量な CNTを含むナノコンポジ
ットの単位セルを対象とし，その単位セルの
力学特性を評価するためのマルチスケール
有限要素モデルを構築した．そのモデルを用
いて，ナノコンポジットの巨視的な機械特性
（ヤング率など）を評価した．さらに，コン
ポジットの機械特性を評価するための古典
的なマイクロメカニクス理論モデルに，CNT
自身と CNTと母材との界面機械特性を取り込
むことにより，マルチスケールのマイクロメ
カニクス理論モデルを構築した． 
 
(1-4) ナノコンポジットの巨視的な機械
特性評価 
上記で構築された数値的および理論的マル
チスケールモデルを用いて，ナノコンポジッ
トの巨視的な機械特性を評価した．さらに，
MWCNT／エポキシナノコンポジットを作製し，
その機械特性実験により計測した．得られた
実験データにより，上記の二種類のマルチス
ケールモデルについての検証を行い，その有
用性を明らかにした． 
まず，ヤング率については，実験データ，数
値解析マルチスケールモデルモデルおよび
理論的にマルチスケールモデルのヤング率
の結果を比較し，構築された二種類のマルチ
スケールモデルモデルの有効性を明らかに
した．さらに，ナノコンポジットの引張り強
度特性について，二種類の MWCNT（MWCNT お
よび VGCF）を用いて，実験をし，得られた実
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験データにより，理論的にマルチスケールモ
デルによる材料の強度の予測値を検証した． 
 
 (1-5) ナノフィラーによる CFRP 層間機械
特性の向上 
ナノフィラーによる材料の機械特性の向上
を図るために，本研究では，二種類の MWCNT
を従来の CFRP 複合材料の層間に添加し，層
間のモード I およびモード II の破壊靱性値
の向上を実現した． 
 
（2）マルチスケール解析によるナノコンポ
ジット電気特性の評価システム 
ナノコンポジットの電気特性に関するマル
チスケール解析については，下記の研究内容
を完成した． 
(2-1)  ナノコンポジットの電気伝導特性 
まず，数多くの CNT を有する 3次元の単位セ
ルに対して，電気回路網モデルを構築した．
このモデルを用いて，CNT／ポリマーナノコ
ンポジットの電気伝導特性を解析し，本研究
グループの実験データによりこのモデルの
有効性を検証した． 
(2-2)  ナノコンポジットの圧電抵抗特性 
次は，上記の 3次元電気回路網モデルにトン
ネル効果を入れた．さらに，ほかの研究者の
第一原理に基づくナノスケールでの CNT の
圧電抵抗特性の評価結果を上記の 3次元電気
回路網モデルに入れた．単位セルを対象とし，
各ひずみレベルにおける材料内部 CNTのひず
みと変形を連続体力学解析モデルにより解
析した．上記のトンネル効果，CNT の圧電抵
抗特性および CNTのひずみと変形などの情報
を用いて，3次元電気回路網モデルを改良し，
CNT／ポリマーナノコンポジットの圧電抵抗
特性を評価するための新たなマルチスケー
ル数値モデルを構築した．開発した数値モデ
ルから得られた結果を実験データにより検
証した．さらに，CNT／ポリマーナノコンポ
ジットの圧電抵抗特性においては，CNT の圧
電抵抗特性，トンネル効果および材料内部の
導電ネットワークの変化の 3種類可能なメカ
ニズムをこのマルチスケール数値モデルに
より詳細に調べ，トンネル効果および材料内
部の導電ネットワークの変化が主な役割を
果たしていることを確認した． 
確認されたナノコンポジットの圧電抵抗特
性における 2種類のメカニズムを用いて，CNT
／ポリマーナノコンポジットの作製技術を
改良し，従来のひずみゲージの感度より 80
倍高いナノコンポジットひずみセンサの開
発に成功した． 
 
(3)CNT／ポリマーナノコンポジット熱特性 
本研究では，CNT／ポリマーナノコンポジッ
ト熱膨張特性を解析するため，まず，分子動
力学により CNT の熱膨張特性を解析した．得

られた CNTの熱膨張特性および実験で得られ
たエポキシ樹脂の熱膨張データを用いて，
CNT／ポリマーナノコンポジットの熱膨張特
性を解析するための連続体力学マルチスケ
ール数値モデルを構築した．さらに，マイク
ロメカニクス理論に基づくマルチスケール 
モデルも提案した．このような 2種類のモデ
ルを用いて，CNT／ポリマーナノコンポジッ
ト熱膨張特性を詳細に評価し，実験データに
よる検証も行った．さらに，CNT の特殊な熱
膨張特性を利用して，複合材料の残留熱応力
を低減させる技術も提案した． 
 
(4) グラフェンの機械特性 
本研究では，分子動力学を用いて，グラフェ
ンの機械特性の評価の研究も行った． 
 
(5) ナノコンポジットの圧電特性 
本研究では，MWCNT，VGCF およびグラフェン
などのナノフィラーを用いて，圧電ポリマー
PVDFに添加することにより，ナノコンポジッ
トの圧電および発電性能を向上させた． 
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