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研究成果の概要（和文）： 
マイクロ波による誘電体、磁性体、金属粉体の効率的な加熱の物理機構を、古典・量子力学的
分子動力学法、電磁波理論などを用いて研究、これらの加熱がマイクロ波の光子エネルギーを
非共鳴的に多周期にわたって蓄積することで発生することを明らかにした。また、磁性体結晶
内でのエネルギー緩和過程、時間依存 DFT 法による物質の電磁波への応答やマイクロ波の化
学反応促進効果について、次の段階に繋がる研究を開始した。 
 
研究成果の概要（英文）： 
We have studied the physical mechanisms of microwave heating of dielectric and magnetic 
materials as well as non-magnetic metallic powders by means of classical and quantum 
mechanical molecular dynamics simulations, analytical electromagnetic wave theory. Such 
heating occurs by non-resonant absorption and accumulation of microwave electric and/or 
magnetic energies over many wave periods. 
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１．研究開始当初の背景 
マイクロ波により水（液体）や食品（高分子）

が効率的に加熱されることは日常的な経験

であるが、本来表皮効果のため電磁波を反射

する金属の粒子で構成される粉体がマイク

ロ波照射のもと高いエネルギー効率で加熱

されることは R. Roy (Nature 1999)の実験ま

で予想されていなかった。このためマイクロ

波による物質加熱の機構、とくに磁性体の加

熱機構はまったく未知であった。また食塩を

含む水や氷がなぜマイクロ波でよく加熱（解

凍）されるかも未知であった（純粋な氷はマ

イクロ波で加熱できない）。これらの解明は

物性的に興味ある問題であると同時に、マイ

クロ波による高純度製鉄（錆びない鉄）や産

業廃棄物処理・貴金属回収などマイクロ波応

用の基礎付けとなるものである。このような

時代背景のもと特定領域研究「マイクロ波励

起・高温非平衡反応場の科学」（代表者 佐

藤元泰、領域 465）が提案され、その 5 つの



計画研究のうち唯一の理論研究班として、本

研究が採択された。 
 
２．研究の目的 
マイクロ波による磁性体の加熱機構を中心

として、密接に関連するマイクロ波によく応

答する物質（誘電体、磁性体、金属粉体）の

加熱過程を明らかにすることが、この課題研

究の目的である。また、マイクロ波の非熱効

果である化学反応の促進機構について研究

の糸口を見出すこと、特定領域研究のほかの

計画・公募研究と連携して双方の研究を促進

することもこの研究の目的である。 
 
３．研究の方法 
マイクロ波による物質の加熱機構を理論で

解明するため、①古典力学（ニュートン力学）

による分子動力学法コードを作成して水（誘

電体）の加熱研究に使用、また半古典的手法

として、スピンに関するハイゼンベルクモデ

ルを磁鉄鉱（強磁性体）の加熱研究に使用し

た。②量子力学（密度汎関数法）に基づく分

子動力学法として、スペインで開発された

SIESTA コードを利用して、主として水加熱

の研究を実行。③径が数から数十ミクロンの

微視的な金属粉末をｃｍ（マイクロ波の波

長）サイズで巨視的に記述する実効パラメタ

理論を定式化して、計算機による数値解析を

実行。④非熱効果である化学反応促進に関し

ては、状態遷移理論を適用した。 
 
４．研究成果 
この課題研究では理論の視点から、マイクロ

波による物質（誘電体、磁性体、金属粉末）

の加熱機構を研究してきた。これまでの主な

研究成果を以下にまとめる。(1)(2)(3)(7)(8)が
既に成果が得られている研究であり、その他

は継続中の研究である。 
 
(1)磁場による強磁性体の加熱機構 
マイクロ波製鉄の原料であり強（フェリ）
磁性体である磁鉄鉱Fe3O4がマイクロ波の
磁気成分により加熱される機構を解明した。
手法として、電子スピンを古典理論で記述
するハイゼンベルクモデルを用い、マイク
ロ波磁気揺動を加えて、スピンの応答をエ
ネルギー原理およびスピン動力学により調
べた。この理論計算で解析した結果、①マイ

クロ波照射による加熱率は温度とともに上

昇し、キュリー温度付近で最大となる。熱雑

音のため磁性はキュリー温度で消失するが、

スピン応答はそこで最大となる、②マイク

ロ波周波数に関して、2GHz 付近で加熱率が

極大となる。すなわちこの加熱はマイクロ波

の光子エネルギーを多くの周期にわたって

蓄積する非共鳴過程である。さらに、③強い

磁性をもたないヘマタイト（α-Fe2O3）はマ

イクロ波磁気成分では加熱できないことを

示した。非共鳴電子スピンのマイクロ波磁場

への応答は、実験事実を非常によく説明して

おり、強磁性体のマイクロ波加熱機構の基礎

を明らかにしたといえる。（論文 2） 
 
(2)電場による誘電体の加熱機構 
純粋な水（誘電体）、氷、食塩を含む水と氷

のマイクロ波のもとでの加熱機構を明らか

にした。手法としては、①ニュートン力学に

よる古典的分子動力学法、②密度汎関数法

(DFT)に基づく量子力学的分子動力学法、を

用いた。前者の研究成果は、(i)純粋な水の場

合、永久電気双極子をもつ水分子がマイクロ

波 AC 電場により微小な回転運動を励起され

加熱される、(ii)純粋な「氷」はマイクロ波で

加熱できない。これは分子どうしが固く水素

結合した氷結晶となっていることが原因で

ある、(iii)微量でも食塩を含む水は、純粋な

水に比べて数倍よく加熱される。これは Na+, 
Cl−などのイオンが、水素結合で６員環を構

成する水分子の籠構造のなかで AC 電場で揺

すられる効果が加わるためである、(iV)食塩

を含む「氷」はマイクロ波で加熱（解凍）で

きる。これは水分子の籠構造がイオンのもつ

電荷によりその周辺で脆弱となるため（イオ

ンのサイズ効果ではない）である。すなわち、

単純に液体の水（氷）といっても、その加熱

機構はその状態や食塩の有無によりすべて

異なる。 
後者の研究では、原子間力を自己無撞着に

決定する量子力学的分子動力学法で、(i)マイ

クロ波電場のもとで液体の水分子に回転運

動励起が励起される。水分子は互いに水素結

合で束縛した籠構造を作るため自由に並進

運動できず、運動エネルギーはほぼ回転運動

のエネルギーである、(ii)電子エネルギーが分

子の運動エネルギーの 2 倍程度であるが、こ

れはマイクロ波という外部場により水分子

が強制励起されている結果である。 
（論文 7,8,10,11） 
 
(3)非磁性金属粉体の加熱機構 
（磁性をもたない）金属粉末がマイクロ波で

加熱される機構を、Mie 理論と Bruggeman
理論をあわせ用いて定式化する理論モデル

を構築して、明らかにした。この手法は、長

さのオーダーが大きく異なる金属粒子（数ミ

クロン）とマイクロ波（センチメートルの波



長）を 3 次元理論で扱うことを可能としてい

る。主な結果は、①金属粒子と粒界（空隙）

で構成される金属粉体の（遠方で観測され

る）実効誘電率・透磁率は、それらが単一粒

子の値と大きく異なる。金属粒子が非磁性で

も、粉体のなかに渦電流が誘起され、実効的

な複素透磁率は有限となり、金属粉体は真空

中では磁気成分で加熱される、②実効誘電

率・透磁率を使うことで、マイクロ波実験で

使うキャビティを実寸でモデル化すること

が可能となり、キャビティ内での電磁波伝搬

を解析、金属粉体の電界・磁界加熱特性を予

測した。粉体の粒子サイズ・充填率、粒子内

に誘起される定在波などが効いて、キャビテ

ィ中ではマイクロ波の磁界だけでなく電界

でも加熱が生じることを示した。（論文 1,3,9） 
 
(4)結晶中でのエネルギー緩和 
ハイゼンベルクモデルを用いて鉄 Fe2+, Fe3+

の電子スピンを記述、これを結晶格子を構成

する原子系と結合させて、マイクロ波による

磁性体加熱でのエネルギーの流れを研究し

ている。具体的には、マイクロ波磁場のもと

で電子スピン運動方程式と原子のニュート

ン運動方程式を連立して解き、マイクロ波か

ら磁性結晶へのエネルギーの流れを解析す

る方程式系を確立し、これに基づく計算機シ

ミュレーションコードを作成した。これまで

に、キュリーワイス則に従う磁化の温度依存

性が正しく再現されること、および結晶の安

定平衡状態が得られている。この研究は継続

中であり、今後マイクロ波磁場印加のもとで

長時間ランを行い、マイクロ波から物質への

エネルギーの緩和を解明する。 
 
(5)時間依存 DFT 法利用のコード開発 
電磁波と物質の相互作用を量子力学に基づ

き研究するため、電磁場などの外部刺激に対

する物質の応答を実時間・実空間で扱える

「時間依存密度汎関数法」の開発を進めてい

る。この手法は物質の動的、あるいは励起に

伴う特性の解析に対してきわめて有効であ

る。これまでに電場の応答による電磁状態の

変化について基本的特性を求めることがで

きた。 
 
(6)化学反応促進の効果 
マイクロ波照射下での分子内組み換え反応

(Diels-Alder 反応)に状態遷移理論を適用し

て、反応速度を評価した。分子反応速度が状

態遷移理論で定量的に求められ、実験とよい

一致を見た。これは熱効果の現象であり、マ

イクロ波の非熱効果による反応促進の理論

的解明は今後の課題である。 
 
(7)有機高分子の効率的合成と応用 
この研究班に属する公募研究（代表者 大内

将吉）では、DNA やタンパク質を含む多種

の有機高分子の反応生成過程がマイクロ波

照射で大きく向上することを示した。なかで

も電気双極子をもつ高分子の反応が促進さ

れることが実験的に明らかにされた。このマ

イクロ波を使う技術により、従来の熱を加え

る方式に比べ化学合成の短時間化と収率向

上が達成され、さらに DNA やタンパク質な

ど生体高分子の効率的な複製に利用できる。

これらはマイクロ波効果の存在を明らかに

示している（論文 5,6,12。科研費報告は別途

行われる） 
 
(8)領域内連携研究 
当計画研究班の理論研究は、①マイクロ波に

よる加熱基礎実験に関して計画研究班 A01
と、②キャビティ内の電磁波強度の分布計算

について計画研究班 A02 と（論文 4）、③強

磁性体を原料とするマイクロ波製鉄の原理

に関して計画研究班 A04 と、④縦磁場を印加

した時の磁性体加熱過程について計画研究

班 A05 とそれぞれ連携協力して研究を進め

てきた。 
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