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研究成果の概要： 
 固体のナノ構造（チャネルや修飾表面等）に流体を満たしたものや、生体細胞のように膜で

包まれた構造体等、ナノスケールの熱流体を用いてバルク流体にはない特性をもたせた系（ナ

ノ熱流体システム）により熱・運動量・物質の新たな輸送機能を作り出そうとの全体構想の下、

基礎研究としてナノ熱流体システムの鍵となる固液界面や液膜・流動性分子膜における熱・物

質移動の特性を解析し、その分子スケールメカニズムを明らかにした。 
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研究分野： 工学 
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１．研究開始当初の背景 

 ナノファブリケーションの発達によりナ
ノスケール構造が液体のフルイディクス素
子に利用されようとしていることや、生体模
倣膜など特殊な液体膜の構造に対する理解
が進んだことにより、ナノ熱流体システムの
応用展開が現実的になろうとしている。ナノ
スケールの構造をもつ流体は、高速拡散現象
（熱伝導や物質拡散が高速になる）、低次元
化（流動性や輸送特性が特定に次元に限定さ
れ、非バルク特性が発現する）、高非平衡、
界面力の卓越などの特徴を示すが、そこで系

全体の熱流体現象を支配する膜・界面の輸送
特性については、マクロなデータ収集が始ま
ったばかりで、その分子スケールメカニズム
はほとんど明らかになっていなかった。一方、
固体材料分野では、薄膜やナノワイヤー、超
格子などナノスケール構造で発現する特異
な熱輸送特性が注目され、盛んな研究が行わ
れている。この状況を踏まえて、熱流体工学
をこの分野で展開することは極めて重要で
あり、その成果はナノ熱流体システムの熱エ
ネルギー輸送特性や物質輸送特性を自在に
「設計」するための基礎データとして貴重な
ものとなる。 



２．研究の目的 

リソグラフィーなどファブリケーション
技術を用いて製作した固体のナノ構造（チ
ャネル、平板間の隙間など）に流体を静止
状態あるいは流動状態で満たしたものや、
例えば生体細胞のように膜で包まれて構造
を保つものなど、ナノ構造を利用した熱流
体システムを用いて熱・運動量・物質の新
たな輸送機能を作り出し、革新的な熱流体
デバイス（機械）を創成しようとの全体構
想の下、基礎研究としてナノ熱流体システ
ムの鍵となる界面・膜の熱・物質移動を解
析する。いずれも異種の分子が接する場所
で、それぞれのナノスケール構造が示す特
性が異なることにより発現する分子レベル
の現象と捉えると、メカニズムの解析には
分子動力学シミュレーションが強力な道具
となる。液体中におけるエネルギーの伝搬
現象を分子スケールで解析するために有効
な方法として本報告者が提案している「分
子間エネルギー・運動量伝搬」の概念を適
用し、マクロ～マイクロスケールの熱流体
現象やその解析手法の延長では理解できな
いナノスケール熱流体現象を明らかにして、
熱工学の基礎に新たな知見を加えることを
目的とする。 

３．研究の方法 

研究対象としては、まず、MEMS と液体の
組み合わせであるマイクロフルイディクス
の延長として最初に応用が始まるであろう、
固体材料によるナノ構造に液体を満たした
ナノ熱流体システムを想定し、そこで決定的
に重要な液膜内と固液界面の解析を行った。
次に、両親媒性分子（脂質等）の二重膜など、
流動性のある（液体の性質をもつ）分子膜が
示す熱・物質輸送特性の解析に研究を進めた。
これらの構造及び輸送現象の特徴を捉えた
分子動力学計算系を構築し、大規模な分子動
力学シミュレーションを行って分子の位
置・速度に関するデータを得る。これを処理
することにより、系に発生しているマクロな
熱流束・運動量流束や温度分布・速度分布を
算出して、熱伝導率などマクロな輸送特性
（輸送物性値）を得る。さらに、本報告者が
確立した分子間エネルギー伝搬の解析法を
適用して、その熱流束・運動量流束を構成す
る分子間のエネルギー伝搬・運動量伝搬を調
べ、どのような分子間にどのような運動自由
度による伝搬が生じているかを明らかにす
る。 

これらの界面あるいは膜における熱・物質
輸送について、その特性を支配する要因（分
子間相互作用のパラメータ、固体分子の配列
や格子定数、固体壁の表面状態、膜分子の配

列や運動など）を明らかにして、その要因を
制御・選択することによる輸送特性のコント
ロールや、これらを統合してナノ熱流体シス
テムの熱エネルギー輸送特性や物質輸送特
性を自在に「設計」することを可能にする理
論的基盤を構築した。 

４．研究成果 

固体壁面に接する液体膜について分子動
力学計算系を構築し、液膜内及び固液界面
を輸送される熱エネルギーについて、分子
間エネルギー伝搬の概念を用いて、その特
性を解析し、分子間相互作用のパラメータ、
固体分子の配列（結晶面）、固体壁の表面
状態（原子レベルの凹凸や配列の乱れ）な
ど支配因子の影響を明らかにした。固体壁
には典型的な金属の結晶構造をもつ白金
（面心立方格子）を想定し、液体について
は、まず球形で電荷をもたない分子による
液体（単純液体）を想定して液体一般にお
いて発現する基礎的・普遍的な現象を解析
し、次に、電荷（分極）の影響が強くまた
回転運動の自由度をもち、実用上も重要性
の高い水について解析を行った。さらに、
分子の配向や分子内運動自由度（分子の変
形）の影響が顕著な長鎖状高分子の代表と
してアルカンを選択し、解析を行った。こ
れらの解析の結果、固液界面では界面垂直
方向の運動自由度による熱エネルギーの伝
搬が卓越し、この結果、他の自由度による
熱エネルギーが界面近傍で滞留することに
より、熱エネルギーが運動自由度間で均等
に分配されるとのエネルギー等分配則が破
綻していることを見出した。また、この傾
向が固体壁表面の分子スケール構造（結晶
面）により変化していることを示した。さ
らに、固液界面における運動量の伝搬と熱
エネルギーの伝搬を、同じメカニズムで描
像することに成功した。 
液体水の場合は、白金の表面原子の直上

に水分子が配位する傾向にあるため、固体

白金－液体水界面 



 

水中の脂質二重膜 
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