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研究成果の概要（和文）：本研究では，スケールや状態に依存しない熱伝導特性の一般的な記述のために，液体
や固体を原子・分子スケールの局所領域にまで分解し，各局所領域における熱伝導特性を表す局所熱抵抗を分子
動力学シミュレーションにより求める手法を確立した．この手法により固液界面全体の局所熱抵抗分布を示すこ
とが可能となり，ナノ構造を有する伝熱面における界面熱抵抗変化の原因を明らかにした．さらに，各局所熱抵
抗と全体の界面熱抵抗の関係について並列熱回路モデルが成立することを示した．また，各局所界面を通過する
熱流束をフーリエ変換することにより，周波数に依存した局所界面熱コンダクタンスを求めることができること
も示した．

研究成果の概要（英文）：In the present study, the calculation method of local thermal resistances at
 the atomic and molecular scale has been developed that represent the heat conduction 
characteristics in each local region, to provide a general description of heat conduction properties
 that are independent of scale and state by using the molecular dynamics simulation. This method 
made it possible to show the local thermal resistance distribution across the entire solid-liquid 
interface and clarified the cause of interfacial thermal resistance changes over a nanostructured 
heat transfer surface. Furthermore, we showed that a parallel thermal circuit model holds true to 
describe the relationship between each local thermal resistance and the overall interfacial thermal 
resistance. We also showed that the frequency-dependent local interface thermal conductance can be 
determined by Fourier transforming the heat flux passing through each local interface.

研究分野： 熱工学

キーワード： 熱伝導　界面熱抵抗　分子動力学
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令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究で提案した手法を用いると，原子・分子スケールの各局所領域における熱伝導特性を表す局所熱抵抗の空
間分布を得ることが可能となるため，ナノ流体などの不均一媒体の有効熱伝導率変化や表面特性分布に依存した
界面熱抵抗変化の要因の解明に役立てることができる．さらに，有効熱伝導率や有効熱抵抗の変化の要因が明ら
かとなるため，複雑な混合媒体や界面の巨視的な熱伝導特性を最適化するための微視的な指針を得ることができ
るようになり，工学的意義が高い．また，ナノ構造を有する固液界面における局所熱抵抗分布はこれまでに示さ
れたことはなく，学術的にも新奇性がある．

※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。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
１．研究開始当初の背景 
固体や液体の熱伝導を巨視的にとらえた場合には，熱伝導率を含むフーリエの法則から導出

した熱伝導方程式が有用であり，固体薄膜の熱伝導率のスケール効果については周波数特性を
有するフォノンの概念の導入によって説明が可能である．一方で，固液界面における界面熱抵抗
は，その濡れ性やナノ構造・ナノ粒子付着によって有意に変化することが明らかになっているが，
既存の熱伝導理論やフォノンによる説明は難しい．また，ナノ粒子を懸濁した液体（＝ナノ流体）
の有効熱伝導率変化については，ナノ粒子濃度が高い場合には Maxwell の式などが当て嵌まら
ないことが報告されており，ナノ粒子に吸着した液体分子の局所的な熱伝導率上昇が一因であ
ることが分かっている．このように，液体や固体においては，どのような空間スケールまでバル
クの「熱伝導率」，「熱抵抗」，「熱コンダクタンス」の考え方が有効であるか，界面近傍や吸着層
における局所領域ではバルクの「熱伝導率」「熱抵抗」，「熱コンダクタンス」の考え方をどのよ
うに修正すべきかについて一般的な説明も記述も存在しないのが現状である． 
 
２．研究の目的 
 本研究では，物質のスケールや状態に依存しない熱伝導特性の一般的な記述のために，液体や
固体を原子・分子にまで分解し，周波数分解した熱流に対する原子・分子スケールでの熱伝導特
性を求める方法論を確立して，注目する系全体または局所領域の有効熱伝導率（または有効熱抵
抗，有効熱コンダクタンス）がどのように表現されるかを明らかにすることを研究目的とする． 
 
３．研究の方法 
物質のスケールや状態に依存しない熱伝導特性の一般的な記述のために，物質を原子・分子

（以降，粒子とする）にまで分解し，周波数分解した熱流に対する局所領域の伝導特性を記述す
るための方法論を確立し，それを用いて注目する系全体または局所の有効熱伝導特性との関係
を明らかにすることを試みた．そのために，各局所領域の温度・熱流の時間変化を計算できる分
子動力学コードを自作し，数値計算用ワークステーションを導入して，３年計画で以下の研究項
目を実施した．また，一部の計算には汎用分子動力学コード LAMMPS を用いた． 
 

(1)さまざまな固液系における局所熱伝導性の変化の解明 
さまざまな界面を含む固液系における局所領域の熱伝導性の変化を調査するために，平行な

固体壁面間に液体が挟まれた計算系を用いた．平行な固体壁面に温度差を設けることにより，巨
視的には一次元熱伝導状態を実現した．また，白金―アルゴン系[1-4]，銅―水系[5,6]において，
白金または銅に矩形状のナノ構造が存在する計算系を用いた．界面ならびに系内の温度分布を，
分子動力学シミュレーションにより詳細に調べた．固液界面における温度ジャンプをさまざま
な近似法により求めて，系内を流れる熱流束で除することにより，界面全体の熱抵抗を求めた． 
 
(2)極限まで空間分解された局所界面熱抵抗の空間分布の解明 
物質のスケールや状態に依存しない熱伝導特性の一般的な記述のために，1 原子スケールまで

領域を分解し，局所熱抵抗を求める方法を開発した[1-3]．図 1 にその方法の概略を示す．本研
究では，構造を含む固体面に沿った固液界面を 0.2 nm 毎に分割した局所固液界面を設定した． 

 

Fig. 1 Calculation method of ∆ ܶ = ܶ,ୗ୭୪ − ܶ,୧୯ and ܳ at a local interface k. 
 
(3)極限まで空間分解された局所界面熱抵抗と界面全体の熱抵抗の関係 
前項(2)で求めた局所熱抵抗は極限まで空間分解されているため，系の状態やスケールには依

存しないと考えられるが，巨視的な有効熱抵抗との関係は不明である．したがって，本研究では，
矩形ナノ構造を有する固液界面系を用いて検証を行った． 
 
(4)周波数分解された局所熱流と熱コンダクタンスの空間分布 
本研究では，各局所領域における熱流（局所熱流とよぶ）を求めて，フーリエ変換を施すこと

Solid Pt atoms

Liquid Ar molecules

0.2nm

0.2nm

0.2nm

Local interfaces

k-1      k k+1    k+2

Local solid 
control volumes

Local liquid 
control volumes



により，次式のように周波数分解された局所熱流を求めた．局所熱流束ܳの周波数特性は以下
の式(1)から求めた． 

(߱)ೖ→ௌೖݍ =
2
ܣ

Re  න d߬e୧ఠఛ〈࢜(0) ∙ 〈(߬)ࡲ
ஶ

ିஶ∈ೖ∈ௌೖ

 (1) 

ここで，ܮとܵはܳを担う液体分子と固体原子であり，ܣは局所固液界面の面積である．
さらに，局所熱流を局所温度差で除することにより局所熱コンダクタンスを求めた． 
 
４．研究成果 
(1)さまざまな固液系における局所熱伝導性の変化の解明 
さまざまな界面を含む固液系における局所領域の熱伝導性の変化を調査するために，白金―

アルゴン系[1-4]，銅―水系[5,6]において，白金または銅に矩形状のナノ構造が存在する場合の
界面ならびに系内の温度分布を，分子シミュレーションにより詳細に調べた．固液界面における
温度ジャンプをさまざまな近似法により求めて，系内を流れる熱流束で除することにより，界面
熱抵抗を求めた．一例として，図 2 にフラットな銅面に挟まれた水系における定常熱伝導状態に
おける温度分布を示す．なお，左側の銅面には，グラフェンコーティングが施されており，その
格子欠陥の割合を変化させた場合の計算結果である．液体領域と固体領域において温度勾配は
ほぼ一定であるが，水―グラフェン界面，グラフェン―銅界面において，大きな温度の不連続性
が観察される．このように固液界面や固固界面においては，大きな熱抵抗が存在することが分か
る．さまざまな固液系において矩形状のナノ構造が存在する場合やその濡れ性が変化する場合
も含めて，界面近傍での局所領域の熱抵抗変化について，定量的に明らかにした．このような知
見は，ナノ構造や薄膜コーティングを施した伝熱面の熱輸送の予測に利用ができる． 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig. 2. Temperature distribution in a Cu-graphene-water system. 
 
(2)極限まで空間分解された局所界面熱抵抗の空間分布の解明 

Fig. 3 Spatial distribution of local ITR ܴ. 
 
物質のスケールや状態に依存しない熱伝導特性の一般的な記述のために，1 原子スケールまで

領域を分解し，局所熱抵抗を求める方法を開発した[1-3]．なお，実際に固体 1 原子ごとの界面
熱抵抗も求めたが，定性的に同様の結果が得られたことを付記する．局所固液界面݇における局
所 ITR ܴは，局所固液界面݇における温度差∆ ܶを局所熱流束ܳで除することで求めた．図 3 に
局所 ITR，ܴの空間分布の結果の一例を示す．ܴは空間的に変化しており，特にスリット構造
上角部で小さくなり，スリット構造基部で大きくなった．ܴの空間的な変化の要因は，∆ ܶとܳ
の空間的な変化に起因するが，ܳの空間的な変化の影響がより大きいことも分かった．本研究



で開発した極限まで空間分解された局所界面熱抵抗を求める方法は，固液界面だけでなく，液
体・固体領域にも適用可能であるため，不均一媒体の有効熱伝導率変化や界面熱抵抗変化の要因
の解明に役立てることができる． 
 
(3)極限まで分解された局所界面熱抵抗と界面全体の熱抵抗の関係 
前項(2)で求めた局所熱抵抗は極限まで空間分解されているため，系の状態やスケールには依

存しないと考えられるが，巨視的な有効熱抵抗との関係は不明である．したがって，本研究では，
矩形ナノ構造を有する固液界面系を用いて検証を行った．モデリングのために種々の試行錯誤
を行ったが，最終的には局所熱抵抗ܴが並列熱回路を形成していると仮定して，式(2)を用いて
合成熱抵抗ܴେを求めた．また，系全体のエネルギーバランスを考慮すると，ナノ構造面全体 ITR，
ܴୟ୮୮との間に式(3)のような関係が成り立つと考えることができる． 

ܴେ =
୬ୟ୬୭ܣ
ܴܣ∑

 (2) 

ܴୟ୮୮
ܴେ

=
୪ୟ୲ܣ
୬ୟ୬୭ܣ

 (3) 

ここで，ܣ୪ୟ୲は計算系の水平面の面積であり，ܣ୬ୟ୬୭はナノ構造と下壁面を合わせて液体領域に
接触する面積である．本例のナノ構造の形状の場合，ܣ୪ୟ୲/ܣ୬ୟ୬୭ = 0.6である．本研究のܴେとܴୟ୮୮
の計算結果により，ܴୟ୮୮/ܴେ = 0.56となり，式(3)の関係が概ね成立することが分かった．これに
より，各ܴが並列関係をもち，それらの合成熱抵抗によってܴୟ୮୮を表現できることがわかった．
この結果より，本研究で求めた局所熱抵抗と従来からの熱回路網モデルを用いると，巨視的な熱
抵抗を予測できる可能性があることが示された． 
 
(4)周波数分解された局所熱流と熱コンダクタンスの空間分布 
本研究では，各局所領域における熱流（局所熱流とよぶ）を求めて，フーリエ変換を施すこと

により，周波数分解された局所熱流を求めた．一例として図 4(a)に 6 箇所の局所界面の位置を
示し，図 4(b)に各局所熱流スペクトル分布を示す．これらの結果から，各局所熱流はその位置に
よって周波数特性が大きく異なることが分かる．この結果は 1 原子スケールの局所領域では通
過する熱流の周波数特性が大きく異なることを示しているが，同時に図 3 に示した局所熱抵抗
の大きな変化の原因を示していると考えられる．また，図 4(b)の局所熱流スペクトルと局所温度
差を用いると，１原子スケールまで分解した周波数に依存した界面熱コンダクタンスを容易に
求めることが可能である． 
 

  

(a) Definition of local interfaces (b) Spectral heat flux 

Fig. 4 Spectral heat flux at each local interfaces. 

 
(5)まとめと今後の課題 
本研究ではさまざまな界面を含む固液系における局所領域の熱伝導性の変化を調査するため

に，白金―アルゴン系[1-4]，銅―水系[5,6]において，白金または銅に矩形状のナノ構造が存在す
る場合の界面ならびに系内の温度分布を，分子シミュレーションにより詳細に調べた．これらの
固液系において矩形状のナノ構造が存在する場合やその濡れ性が変化する場合，コーティング
を施した場合も含めて，界面近傍での局所領域の熱抵抗変化について，定量的に明らかにした．
物質のスケールや状態に依存しない熱伝導特性の一般的な記述のために，1 原子スケールまで領
域を分解し，局所熱抵抗を求める方法を開発した．本手法を矩形ナノ構造を有する固液界面系に
適用して局所界面熱抵抗分布を求めたところ，並列熱回路モデルによって界面全体の熱抵抗を
うまく予測することが可能であることが分かった．さらに，前述の局所界面を通過する局所熱流
束をフーリエ変換することで，周波数に依存した局所熱コンダクタンスを求めることができる
ことを示した．本研究で示した方法論により，スケールや状態に依存しない精緻なエネルギー輸



送評価が可能となり，不均一媒体の有効熱伝導率変化や界面熱抵抗変化の要因の解明に役立て
ることができる． 
より複雑な液体分子について，界面近傍領域の有効熱伝導率に対して，本研究で提案した方法

によって局所熱抵抗を正確に求めることができるかどうか，また，前述のような並列または直列
の熱回路モデルが定量的に適用できるかどうかの検証は今後の課題である． 
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