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１．研究計画の概要

固体高分子の中にカーボン・ナノチューブ
を分散させた複合材料は、母体となる高分子
材料と比較すると弾性的な強度が増す事が
知られている。この複合材料における熱伝導
率の振る舞いは、工学的に重要な問題である。
単体のカーボン・ナノチューブは、極めて高
い熱伝導率を示す一次元熱伝導体である事
が従来の研究から知られているが、高分子複
合材料における熱的な性質については未解
決の問題が数多い。本研究においては、高分
子にナノチューブを添加した複合材料にお
ける熱的性質について、数値シミュレーショ
ンの立場から明らかにする事を目的とする。

２．研究の進捗状況

平成２０年度においては、高分子複合材料
を数値的に取り扱う上で必要となる、系のモ
デル化に関する研究を行った。平成２１年度
においては本研究課題に関連して、非平衡分
子動力学シミュレーションの計算手法に関
する理論的研究を行った。具体的には、高分
子材料における非平衡シミュレーションに
適した計算手法の拡張を行い、その有効性、
及び計算精度について定量的に明らかにし
た。また、非平衡分子動力学計算において並
列化手法を適用する事により、原子数の多い
系のシミュレーションにおける高速化に成
功している事を確認した。

平成２２年度においては、本研究課題で扱
っている系について、熱伝導現象を解析する
上で重要となる系の振動モードに関する解
析を行った。具体的には、系の速度自己相関

関数について数値的に調べた。また、系のパ
ワースペクトルの解析を行い、熱伝導に寄与
するフォノンの物理的性質について定量的
に明らかにした。本研究課題で扱っている系
の振動ダイナミクスは、調和近似に基づく記
述では妥当ではなく、非調和項の効果（非線
形性）が強く影響している。この問題に関連
して、非線形性を有する物理系におけるモー
ド解析に適した、新たな数値計算手法の開発
を行った。過去の研究において、炭化水素系
における分子シミュレーションを行う際に
用いられる力場は、数多く提案されている。
しかし、それらの多くは室温における物理的
性質を再現するという条件下で最適化され
たものであり、より高温領域における系の挙
動を記述する上で妥当なものか否かは必ず
しも自明ではない。本研究では上記の観点か
ら、高温領域における原子間の力場に関して
も考察を行った。

３．現在までの達成度

現在までの達成度は以下の通りである。

②おおむね順調に進展している。

理由：
i）独自の手法に基づく、非平衡分子動力学

の計算手法に関する開発に成功してい
る。

ii) また、OpenMP を用いた効率の良い並列
化を行い、シミュレーション・プログラ
ムの高速化に成功している。
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４．今後の研究の推進方策

平成２０年度から平成２２年度にかけて
行われた研究成果を基にして、本研究課題に
関する大規模計算機シミュレーションを遂
行する。また、実験研究によって観測される
熱物性、及び界面熱抵抗の影響等について定
量的に評価する。

５. 代表的な研究成果
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線）
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