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研究成果の概要（和文）：本研究では、(1)溶剤の吸収波長に赤外線を連続照射した時の緩和挙動の把握と(2)分
子動力学法とボルツマン方程式解析による溶剤の蒸発挙動の把握を行った。 
(1)では、水の変角振動を起こす赤外線を連続照射した場合に、水の蒸発に関与する束縛回転振動の波長域で、
熱伝導で加熱した場合よりも、5%程度、蒸発が促進される可能性があることが分った。 (2)では、局所加熱によ
る蒸発分子について、法線方向温度は局所加熱温度とほぼ等しくなり、接線方向温度は非加熱状態のバルク液体
と近い温度を取る非等方性を有していること、気体中の非凝縮性気体の数が多くなるほど、分子の衝突により、
等方的な分布になることが分った。

研究成果の概要（英文）：In this study, (1) the relaxation behavior of a solvent when continuously 
irradiated with infrared light at the absorption wavelength of the solvent and (2) the evaporation 
behavior of the solvent by molecular dynamics and Boltzmann equation analysis were investigated. 
In (1), it was found that continuous irradiation of infrared light, which causes angular vibration 
of water, may accelerate evaporation by about 5% compared to heating by thermal conduction in the 
wavelength range of bound rotational vibration, which is involved in water evaporation. In (2), It 
was found that for evaporating molecules by local heating, the normal direction temperature is 
almost equal to the local heating temperature, and the tangential direction temperature is 
anisotropic taking a temperature close to that of the bulk liquid in the non-heated state. Further, 
the larger the number of non-condensable gases in the gas, the more isotropic the distribution 
becomes due to molecular collisions.

研究分野： 熱工学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究では、(1)溶剤の吸収波長に赤外線を連続照射した時の緩和挙動の把握と(2)分子動力学法とボルツマン方
程式解析による溶剤の蒸発挙動の把握を行った。 
(1)で得られた成果は、乾燥の分野で望まれている可燃性溶剤の着火、被加熱物の熱変性や製品の変形を防ぐた
めに、低温空間（炉内の温度を低く保つ）での乾燥の実現につながる意義を持つ。(2)で得られた成果は、気液
界面の分子を局所加熱することによって、蒸発を促進できることを示しており、溶剤の分子内振動を励起し、分
子間振動を緩和させて乾燥させる本乾燥方式のメカニズム解明の基礎的知見となる。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
乾燥分野では、高温で着火する可燃性の溶剤や高温で変性する製品など、乾燥温度に上限が

ある被加熱物（溶質・溶剤）が増えている。広く普及している熱風乾燥方式では、熱風の温度
を下げると乾燥時間が長くなって歩留りが低下する課題に直面している。 
 気液界面に着目すると、気液界面の液体側の原子や分子は、水素結合などの弱い電気的な力
や分子間力によって互いに結びついており、これらの結合に打ち勝つ並進運動エネルギーを獲
得すると溶剤の原子や分子は蒸発し、乾燥する。 
 微細加工技術の発達により、放射面に微細構造を作成することで、溶剤が赤外線を吸収する
波長に合わせて赤外線を連続的に放射することが可能になった。溶剤の赤外線の吸収は、分子
内の原子による対称伸縮振動、非対称伸縮振動、変角振動などの分子内振動に起因する。分子
内振動は、様々な分子内振動を経て、分子間運動に変換（緩和）されることが知られている[1]。 
 
２．研究の目的 
可燃性溶剤の着火、被加熱物の熱変性や製品の変形を防ぐために、低温空間（炉内の温度を

低く保つ）での乾燥を目指し、溶剤の吸収する波長帯に赤外線を放射することで、気液界面の
溶剤分子に分子内振動を起こし、分子間の振動へ緩和する際に、並進運動エネルギーを獲得し、
蒸発する乾燥方式を提案する。従来の赤外線乾燥とは異なり、溶剤の吸収帯以外の波長の赤外
線が反射もしくは透過されて、炉内の温度を上げることを防ぐことができる可能性がある。そ
こで本研究では、(1)溶剤の吸収波長に赤外線を連続照射した時の緩和挙動の把握と(2)分子動
力学法とボルツマン方程式解析による溶剤の蒸発挙動の把握を目的とする。 
 
３．研究の方法 
(1)溶剤の気液界面に赤外線を連続照射した
時の緩和挙動を把握するために、溶剤の吸収
波長に赤外線を放射するMIMエミッタで溶剤
の分子内振動を励起し、ATR 法と FT-IR を用
いて励起された分子内振動から分子間振動へ
の緩和挙動を測定する。実験装置の概念図を
図１に示す。溶剤として水を用い，赤外線を
透過するZnSe窓を水滴に載せることで薄膜化
し、上方からセラミックヒータによって加熱
された MIM エミッタから中心波長 6.06 μm の
赤外線を照射して、水の分子内振動の一つで
あるOH変角振動を励起する。励起されたOH
変角振動の緩和挙動を下部から ATR クリスタ
ルを通して赤外線を水膜との界面に当て，反
射光を FT-IR でスペクトル処理することで測定する。 
 
(2)局所的に加熱された液体から蒸発する分子群の振る舞いに対して分子動力学シミュレーショ
ン解析を行った。この計算系を図２に示す。中心に液相（液膜）があり、その液膜の両端に気
相を設定する。このような設定で、ある温度 T の静止平衡状態を作成する。その後、液体表面
の数分子層程度の厚さの領域を局所的に加熱することで、加熱された分子の蒸発過程を解析す
る。これら分子の運動を解析した情報を基に、Boltzmann方程式に対する境界条件を構築する。
本研究を行うことで、解析対象となる実験で起こる蒸発現象の物理の詳細を知ることができる。
ここで，まずは簡単な問題を対象とするため，アルゴン分子を用いて分子動力学解析を行った。 
 

図２ 本研究の分子動力学シミュレーションの一例。青丸が分子を示しており、中心に液膜
（液相）、その左右に気相領域がある。 
 

  

図１ 実験装置の概念図 



４．研究成果 
(1) MIM エミッタで加熱した場合（橙色）と試料台のヒーターによる熱伝導で加熱した場合
（青色）における加熱していない 25 ℃の水に対する相対反射率の比較を図３に示す。図３に
おける試料台の表面温度は 48.9 ℃である。 

水の分子間振動である束縛回転振動の吸収ピーク（14.9 μm）[1]付近で、MIM エミッタを使用し
て加熱した方が、熱伝導で加熱した場合よりも相対反射率が 25 ℃の水を基準として 5%ほど高
くなっている。この結果は、MIM エミッタから放射された赤外線により OH 変角振動が励起さ
れ、励起された OH 変角振動が束縛回転振動に緩和していることを示すとともに、溶剤の吸収
する波長帯に赤外線を放射することで、気液界面の溶剤分子に分子内振動を起こし、分子間の
振動へ緩和させる乾燥方式が、界面温度を同じにした場合、他の乾燥方式より 5%程度、蒸発を
促進できる可能性を示している。 
 
(2)分子動力学シミュレーションの特徴的な結果について以下に示す。図４に液体表面の数分子
層程度の厚さの領域を局所的に加熱した際の蒸発分子の振る舞いの様子を示す。 

図４ 液体表面を局所的に加熱した直後の分子の振る舞い。赤丸は t = 50 ps で瞬間的に加熱さ
れた分子であり、青丸は初期の温度の分子を示す。 
 
図４より、局所加熱された液体表面の分子が気相側へと移動（蒸発）していることが確認でき
る。このような計算を複数回行うことで、蒸発分子の統計情報を抽出し、様々な角度から解析
を行う。その一例を図５に示す。図５は蒸発した分子から得られた液体界面法線方向(z方向)の
気体の温度と界面接線方向(x方向)の気体の温度である。 

図５ 蒸発分子の界面法線方向温度（赤）と界面接線方向温度（青）。横軸は界面を局所加熱し
た際の加熱温度を示す。 

図３ MIM エミッタと ATR ヒーターにより加熱した場合の相対反射率の比較 



図５の横軸は液面加熱温度であり、縦軸は蒸発分子の液体界面法線方向温度、および接線方
向温度である。この図より、液面を加熱すると、界面法線方向は液面加熱温度とほぼ同じ温度
となる。一方、界面接線方向温度は、法線方向温度に比べて温度上昇が抑えられていることが
わかる。このように、局所的に加熱した蒸発分子の速度分布は非等方的になることが分かった。
更に、このような蒸発分子の統計情報を用いて、Boltzmann方程式の境界条件構築法の確立を行
った。これらの結果は、気液界面の分子を局所加熱することによって、蒸発を促進できること
を示しており、溶剤の分子内振動を励起し、分子間振動を緩和させて乾燥させる本乾燥方式の
メカニズム解明の基礎的知見となる。 
 
＜引用文献＞ 
[1] S. Ashihara, S. Fujioka, K. Shibuya: “Temperature dependence of vibrational relaxation of the OH 
bending excitation in liquid H2O,” Chem. Phys. Lett., 502, pp. 57-62, (2011). 
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