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研究成果の概要（和文）：　本研究では，１原子スケールの熱流が巨視的な界面熱輸送状態へ及ぼす影響を明ら
かにするために，原子スケールの様々な表面構造を有する固液界面における熱輸送に関して分子動力学解析を行
った．１原子スケールの熱流を古典分子動力学法に基づき算出する解析技術を構築し様々な原子スケールの表面
構造が界面熱輸送に与える影響を明らかにすることで，固体表面原子近傍の１原子スケールの熱流と巨視的な固
液界面熱輸送量の関連性を明確にする方法論の基礎が構築できたと考えられる．

研究成果の概要（英文）：  This study aimed to elucidate effects of the heat flux at single-atom 
scale on a macroscopic thermal transport across a solid-liquid interface. Classical molecular 
dynamics analysis was conducted for a solid-liquid interfacial system with atomic-scale structures. 
Developing a technique to calculate heat flux at singe-atom scale, this study revealed a 
relationship between the heat flux at single-atom scale and the macroscopic thermal transport across
 a solid-liquid interface. 

研究分野： 熱流体工学

キーワード： 熱流束　界面熱輸送　１原子スケール　固液界面　非平衡分子動力学
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研究成果の学術的意義や社会的意義
　本研究では１原子のスケールに着目して原子スケールの表面固体構造近傍の熱流束を算出している．古典的な
描像ではあるが，表面固体原子近傍の熱流束の描像は原子スケールの熱流の経路を視覚的に理解可能とするもの
であり，学術的価値だけでなく社会的な意義もあると考えられる．また構築した１原子スケールの熱流の解析技
術に基づきマクロスケールの熱流との関連性を明らかにする方法論の構築は特に学術的価値が高いと考えられ
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 
 固体と液体間の界面における熱輸送現象は，日常生活から産業現場に至るまで幅広くみられ
る現象であり，エネルギーの流れを制御する上で重要である．特に近年における微細加工技術の
発達により界面における熱輸送制御のさらなる向上が求められている．界面熱輸送特性を決め
る因子の起源は原子スケールにまでさかのぼって考える必要があるが，原子スケールにおいて
複雑である界面において熱輸送状態の詳細は未解明である． 
界面熱輸送の研究に対して，これまでに理論・解析・実験を用いた多くの研究がなされている

が，近年では界面における熱輸送を詳細に解明することが可能である分子動力学を用いた研究
が着目されており，その有用性も認識されつつある．特に固液界面の熱輸送に関する古典分子動
力学解析による研究では，原子・分子間に比較的単純であるレナード・ジョーンズのポテンシャ
ル関数を用いた系や，さらにクーロン力も考慮した系で解析が行われている．しかし，界面の１
つの原子からの熱流が巨視的な界面熱流とどのように関係しているのかや，１原子スケールの
固体表面構造がどの程度巨視的な界面熱輸送を制御できるか等，１原子スケールの熱流に基づ
く界面熱輸送状態の解明はなされていない． 
 
 
２．研究の目的 
 本研究では，古典分子動力学法に基づき１原子スケールの熱流が巨視的な界面（固体－液
体間）熱輸送状態へ及ぼす影響を明らかにすることを目的とした． 特に固体表面構造近傍の
１原子スケールの熱流変化を特定し巨視的な界面熱輸送状態に及ぼす影響に関して調査を行っ
た． 
 
 
３．研究の方法 

12-6 Lennard-Jones(LJ)ポテンシャル関数で相互作用する粒子で構成され，固体壁面間に流体分
子が液体として充填されている計算系を用いた．また，表面固体構造の一例として，吸着した固
体原子が表面に付着した系（Fig. 1）の結果を本報告書にて示す．計算系内において，界面に対
して法線方向（温度勾配方向）を z方向，接線方向を x, y 方向と定義しており，計算系の大きさ
は，(x, y, z) = (40, 40, 39)Åである．本研究では計算系内の z方向上部に位置する壁面の温度を低
温，下部に位置する壁面を高温になるように Langevin 法で制御することで系内に熱流束を生じ
させた．ここで，液体，固体はそれぞれ Ar 分子，Pt 原子で構成され，物理量は Ar 分子の代表
長さ(σff = 3.40×10-10 m)，エネルギー(εff = 1.67×10-21 J)，質量の値を用いて無次元化を行っている．
本研究では固液間の相互作用として，液相-固相間の濡れ性のパラメータ（吸着原子－液体分子
間：εa, 表面原子－液体分子間：εs）を LJ ポテンシャル（ローレンツベルテロ則で算出したパラ
メータを使用）に乗じて用いた． 上壁面と下壁面の温度をそれぞれ 0.41, 1.2 とし，局所物理
量は x-z 平面上の dx*×dz*=0.059×0.059 の領域で算出した． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 1. Calculation model. 
 

特に，下壁面近傍の固液界面に着目し，固液界面内領域の１原子以下のスケールの分解能で定
義される局所領域において，以下の式に基づき熱流束を解析した． 
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ここで，j(r,t) は局所体積r における瞬時的なエネルギー流速であり，時間平均した値を j(r) = 
‹j(r,t)›として定義している．式(1)において，F と v はそれぞれ粒子に加わる力と粒子の速度を
示している．ポテンシャルエネルギー
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i i i j ij
e m v    は質量 m を用いて定義されており，

添え字の i, j はそれぞれ粒子の番号を示している．また，r*は局所体積内の線分の長さを表して
いる． 
 また，本研究では界面熱輸送量を下記の式を用いて詳細に評価している． 
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式(2)において， atm
ij は i 番目の固体原子からのエネルギー輸送量を示し，ｓは固体領域を示し

ている．添え字の xy, zに関しては，v と F の内積の xy 成分，z成分を示している． 
 
 
４．研究成果 
 Fig. 2 に，吸着分子を含む固液界面における，固相から液相への熱流束分布の一例を示す．
図において，吸着原子は黄色で示してあり，熱流は z 方向下側から上側に生じている．吸着原子
－液体分子間が εa =0.5，かつ吸着原子以外の固体原子－液体分子間が εs =0.5 のパラメータの場
合であり，吸着原子近傍から特徴的な指向性を有する強い熱流が単原子スケールにおいて確認
することができる．吸着原子からの熱流は，まず左右方向に分岐して液相(z* > 0.7)に到達し，そ
の後温度勾配方向に均一な熱流となることが分かった．また，液相に接しており z = 0.0 に位置
する固表面原子からも温度勾配方向に対して均一でない熱輸送状態を確認することができる．
しかし，固体表面原子から液相への熱流と比較して，吸着原子から液相への熱流がより顕著であ
り，吸着分子近傍の液相の構造化と関連がある複雑な熱輸送特性を明らかにすることができた．
このように，原子スケールにおいて微視的な観点から熱流を算出し，界面近傍の数 nm の範囲に
おける熱流の非一様性を特定し制御することが，固液界面熱輸送の精密な制御のために重要で
あると分かった． 
  

 
 

 

 

 

 
 
 
 

 
Fig. 2. Heat flux distribution in the vicinity of the adsorbed atom. 

 
本研究で定義した濡れ性のパラメータを変化させて表面原子１つと吸着原子１つからのエネ

ルギー輸送量の比を示した結果を Fig. 3 に示す．結果より，表面原子と吸着原子の濡れ性パラ
メータ（固液間相互作用強さ）が等しい場合でも，吸着原子からの熱輸送量が表面原子と比較し
て約５倍大きいことがわかった．また，吸着原子の濡れ性が強い場合は，より顕著に吸着原子の
効果が確認できる． 
 
 



 
Fig. 3. Thermal transport from surface and adsorbed atom. 

 
 次に，吸着原子が固体表面に存在する場合の界面熱コンダクタンス(ITC=J/ΔT)を平滑面に対
して比較した結果を示す(Fig. 4)．本解析モデルでは，吸着原子を固体表面に一列で配置してい
るのみであるが，界面全体の熱抵抗に対して優位な影響があることが分かった．界面熱抵抗に関
しては，例えば吸着原子であればどの程度原子を付与するかで界面熱抵抗が変化する．よって，
さらに表面構造の原子数を変化させることで界面熱抵抗を変化させることが可能である．また
その他の表面構造(ステップ，クラスター，空孔)でも調査した結果，吸着原子が最も界面熱輸送
量を増加させることが可能であることが分かった． 
 

 
Fig. 4. Interfacial thermal resistance of a flat surface and a surface with adsorbed atom. 

 
最後に，固体表面原子の熱輸送状態の詳細な情報として，式(2)における z 方向の熱輸送量の

xy，ｚ成分の寄与を Fig. 5 において示す．Fig. 2 からも分かるように，吸着原子からの熱輸送
量では xy 成分の寄与が 8割を占めており，z成分の寄与は小さい．一方で，平滑面を構成する表
面原子からの熱輸送においてはｚ成分の寄与が主であり，ｘｙ成分の寄与は約１０％ほどであ
る．よって，吸着原子による熱輸送量の増加の原因の一つとして，原子スケールにおける接触面
積の増加を考えることができる． 
 

 
Fig. 5. Details of the thermal transport form surface atom and adsorbed atom. 

 
 本研究では１原子スケールの表面構造である吸着原子が固液界面熱輸送状態に及ぼす影響に
関して，１原子スケールの熱流に着目して詳細に調査した．その結果，特に１原子スケールの表
面構造近傍で特有の熱流を特定し，様々な濡れ性のパラメータにおいて吸着原子が空間平均さ
れた界面熱輸送に及ぼす影響を明確にすることができた．本研究で行ったような１原子スケー
ルの熱輸送状態の特定と空間平均された巨視的な熱輸送状態との相関性の検討は，今後ますま
す重要になると考えられる．その際，局所空間で熱流を特定する解析技術が重要な役割を担うこ
とが考えられ，今後の解技術の発展や，複雑な系への展開が期待される． 
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