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研究成果の概要（和文）：次世代ナノ電子デバイス開発に向けて，デバイスの発熱と放熱は最重

要課題の１つである．本研究では，高効率な放熱材料として期待されているカーボンナノチュ

ーブの熱伝導特性の理論およびシミュレーション研究を遂行した。本研究の主な成果は，(1) 不

純物や欠陥などによる熱伝導率の低下とそのメカニズムの解明，(2) 湾曲変形に対して強靭な

高熱伝導性，(3) マイクロメートル長ナノチューブの準バリスティック熱伝導，(4) サブミクロ

ン長のナノチューブ熱伝導シミュレーションのためのシミュレーション手法開発である。 

 
 
研究成果の概要（英文）：Toward the realization of next-generation nanodevices, the Joule heating and 

heat transport in nanomaterials are one of the high-priority issues. In this project, we have theoretically 

investigated the heat transport in carbon nanotubes, which are promising candidates for heat removal 

materials. The remarkable results of this project are (i) Reduction of thermal conductivity due to defects 

and impurities scattering, (ii) Bending robustness of thermal conductance, (iii) Quasi-ballistic transport 

in micrometer-length nanotubes, and (iv) Development of novel simulation technique for heat transport 

in sub-millimeter nanotubes. 
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１．研究開始当初の背景 

今日の半導体製造技術の進歩は“日進月

歩”どころか“秒進分歩”と言われている。

国際半導体技術ロードマップでの電界効果

トランジスタの開発実績は版を重ねる毎に

前倒しされ，ムーアの法則を上回る速さで微

細化と高性能化が進められている。一見順調
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に進んでいるかのように思われる超微細半

導体製造であるが，今後更なる微細化・高密

度集積化を長期に渡って実現させるために

は克服すべき課題は多い。中でも微細化にと

もなう消費電力と発熱は増加の一途を辿り，

近年ますます深刻化している。 

 デバイス発熱問題を克服すべく新材料と

してカーボンナノチューブ（CNT）が注目さ

れている。CNT は炭素原子 6 員環ネットワ

ークからなる筒状材料で，その直径は数ナノ

メートル，長さは数マイクロメートルに及ぶ。

この特異な構造を反映して CNT は多彩かつ

優れた物性を備えている。特に，ダイヤモン

ドを凌駕する高い熱伝導率や軽量でありな

がら機械的に強靭かつ柔軟であるなどの性

質は，放熱デバイス応用にとって理想的であ

る。実際，CNT を用いた放熱デバイスの試作

品が既に開発されており，従来の放熱デバイ

スを遥かに凌ぐ放熱効率を実現している。 

 

 

２．研究の目的 

１．で述べたように CNT の熱伝導研究は

その重要性が認識されながらも，最近まで国

内外において電気伝導ほど活発に行われる

ことはなかった。その大きな理由として，

CNT などのナノ材料の熱伝導率を高精度に

測定することが電気伝導測定と比べてはる

かに難しいことが挙げられる。最近になって

ようやく CNT の熱伝導率に関する実験デー

タが報告され始めてきたが，その測定手法や

試料の違いなどによって測定値にバラつき

が大きく，結果の解釈が難しい。このような

状況において，理論解析と計算機シミュレー

ションの果たす役割は大きく，ナノスケール

熱伝導の基礎物理を理解しながら CNT に特

有な熱伝導特性を開拓しそれを熱デバイス

の設計へ活用することは極めて重要である。

しかしながら，これまでの CNT の熱伝導に

関する理論研究は，不純物や欠陥を全く含ま

ない CNT に対するものがほとんどである。

また，熱伝導性を低下させる原因（熱抵抗の

原因）に関する詳細な研究は国内外において

皆無に等しい. 本研究は CNT の熱伝導に関

する理論的研究の中でも，特に熱抵抗の原因

解明に焦点を当てたものである。 

 

３．研究の方法 

本研究を遂行するに当たって各種シミュ

レーション手法（非平衡分子動力学法，非平

衡 Green 関数法，フォノン波束散乱シミュレ

ーションなど）を併用した。 

 
４．研究成果 
(1) 欠陥による熱抵抗 

熱伝導率の低下の要因の 1つとして考えら

れる欠陥の影響について詳しく調べた。欠陥

の種類としては、原子空孔欠陥，ストーン・

ウェルズ(SW)欠陥、C
13同位体について調べ

た。これらの欠陥の中でも原子空孔欠陥が室

温熱伝導率を最も低下させることが分子動

力学シミュレーションによって明らかとな

った。また、原子空孔欠陥の濃度を増加させ

ると急激に熱伝導率が減尐し、1%程度の欠陥

濃度で純粋なナノチューブの熱伝導率の半

分にまで低下することが明らかとなった。さ

らに，原子空孔欠陥による熱伝導率低下のメ

カニズムを明らかにするために非平衡グリ

ーン関数法を用いて非平衡フォノン密度の

計算を行った結果，原子空孔欠陥周りの結合

の切断された 3 つの炭素原子に局在したフォ

ノンによる散乱が熱抵抗の原因であること

が明らかとなった。 

 

(2) 湾曲効果 

 CNT は強靭かつ柔軟な機械的性質を有す

ることから，CNT を湾曲させてデバイスに応

用することが可能である。放熱材としての応



 

 

用を念頭に置いた際には，湾曲変形によって

CNT の高い熱伝導性が低下してしまうこと

が危惧される。そこで本研究では，湾曲変形

が CNT の熱伝導性に及ぼす影響を非平衡分

子動力学法によって調べた。その結果， CNT

の 6 員環ネットワークが壊れないような湾曲

変形によって，CNT の熱伝導率はほとんど影

響を受けないことが明らかとなった。これは

CNT がフォノン導波管として機能すること

を意味する。一方，6 員環ネットワークが壊

れてしまうような過度な湾曲変形に対して

は熱伝導率が大きく低下することが明らか

となった。 

 

(3) フォノン散乱の影響 

本研究では非平衡分子動力学法によって

CNTの室温での熱伝導率のチューブ長依存性

を計算した。その結果，チューブ長を数ナノ

メートルから数マイクロメートルへと変化さ

せたとき，熱伝導率がチューブ長に対して非

線形に増加することが分かった。この非線形

性の原因を明らかにするためにフォノン透過

模型による理論解析を行った結果，室温での

マイクロメートル長のCNTにおいては『バリ

スティックなフォノン』と『拡散的なフォノ

ン』が共存して熱流を担っており，その共存

の結果として熱伝導率の長さ依存性に非線形

性が現れることが明らかとなった。 

 

(4) 非平衡分子動力学法の改良 

現在，非平衡分子動力学法を用いてマイク

ロメートル長のナノチューブの熱伝導をシミ

ュレートすることが可能である。次なる狙い

はミリメートル長のナノチューブの熱伝導性

のシミュレーション予測であり，そのために

は新しいアルゴリズムの開発が必要である。

本研究では、温度制御領域を仮想的に半無限

大に見立てることによって、中心領域と温度

制御領域での非物理的なフォノン反射を抑え

るシミュレーション手法を提案した。具体的

には、温度制御領域の端の原子層の運動方程

式にフォノン吸収項を付加することを行った。

このフォノン吸収境界条件をCNTの熱伝導

に応用したのは本研究が初めてである。フォ

ノン吸収境界条件をCNTに用いた結果、温度

制御領域の端の原子層を固定した場合（固定

端境界条件）と比べて、CNTの中心領域と温

度制御領域の界面での温度ドロップが小さく

なった，すなわち，界面での非物理的なフォ

ノン散乱が抑制された。 
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