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研究成果の概要（和文）：粗視化分子シミュレーションを用いて，様々な添加剤がポリマーナノコンポジットの
性質に与える影響を検討した．さらにヤヌス粒子を用いた相分離構造制御を行い，既存の材料では観察されない
機械特性を有する材料を探索した.平衡シミュレーションで得られた様々な自己集合構造に対して引張シミュレ
ーションを行ったところ，表面異方性ナノ粒子が添加された系は，表面等方性ナノ粒子が添加された系と比較し
て，より大きな機械的特性（引張強度）をもたらすことが明らかとなった．このときポリマーナノコンポジット
中におけるナノ粒子の配置を解析したところ，ナノ粒子が界面付近に位置することで，機械的特性を向上させて
いることが分かった．

研究成果の概要（英文）：Coarse-grained molecular simulations were used to investigate the effects of
 various additives on the properties of polymer nanocomposites. Phase-separated structures were also
 controlled using Janus particles to search for materials with mechanical properties not observed in
 existing materials. Tensile simulations of different self-assembled structures obtained by 
equilibrium simulation showed that the system with surface anisotropic nanoparticles resulted in 
higher mechanical properties (tensile strength) than the system with surface isotropic 
nanoparticles. Analysis of the arrangement of the nanoparticles in the polymer nanocomposite showed 
that the nanoparticles are positioned near the interface, which improves the mechanical properties.

研究分野：熱工学

キーワード： ポリマーナノコンポジット　自己集合　ナノ粒子　粗視化分子シミュレーション

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
ナノコンポジット材料は異種の物質を複合化した材料のことを指し，従来の材料系には ない特性を有するた
め，自動車・航空機の部品，低燃費タイヤ，塗装材料，接着剤等，すで に幅広い分野で実用化されている.これ
らのナノコンポジット材料において発現する物性は， コンポジット内部の相分離構造に強く依存することが知
られている.本研究では表面等方性ナノ粒子が添加された系と比較して，より大きな機械的特性（引張強度）を
もたらすことを確認した．本研究で得られた知見を基に、構造制御による新規ナノコンポジット材料の設計に貢
献できると期待される．

※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 
ナノコンポジット材料の物性において，得られる性質はコンポジット内部（ポリマーとフィラ
ー）の相分離（自己集合）構造に強く依存することが知られている．ここで「自己集合」はラン
ダム構造から，自発的に秩序的な構造へと変化する現象のことをいい，ナノコンポジット材料も
自己集合を利用した機能性材料の一つである．これらの材料の性質は分子構造だけでなくそれ
らが集まって形成される自己集合構造にも強く影響することが知られている．つまり，ナノコン
ポジット材料について，発現する物性やそのメカニズムを知るためには，ミクロ（どのような原
子で構成されているか？）とマクロ（引張強度や熱伝導率等）の情報に加え，コンポジット中の
構成粒子がどのように分散または凝集するのかというメソスケールの情報も重要となる．しか
し，実験において，分子集合体を正確に観察することは簡単ではなく，さらに集合構造は外力に
よって，変形・破壊・再生成を行うため，例えば引張下での観察はより困難なものとなる上，再
現性の問題も抱えることになる． 
一方で，近年の合成技術の発達により複雑な形状や表面を有した異方性ナノ粒子の作製が可
能となった．ヤヌス粒子は 1 つの粒子の中に 2 つ以上の異なる表面を有する（例えば疎水性と
親水性を併せ持つ）異方性粒子を指す．ヤヌス粒子はデザイン（形状異方性や表面の数など）に
応じて，カゴメ格子構造など様々な自己集合構造が観察される．さらに，ヤヌス粒子の異方性パ
ラメータは，パッチ数・パッチの位置・パッチの大きさなど非常に多彩で，その数だけ自己集合
構造の種類も豊富である．つまり，適切にデザインされたヤヌス粒子を用いることで，コンポジ
ット内部の自己集合構造を制御できる可能性がある．また，ヤヌス粒子系はその複雑なデザイン
により，一般的な等方性粒子系では観察されないような物性を示すことも期待できる．実際に，
申請者自身の過去の研究により，せん断流れによってヤヌス粒子系特有の自己集合構造が変化
し，一般的な等方性粒子では観察されない粘性挙動が現れることを世界で初めて明らかにして
いる．したがって，その複雑な自己集合構造に伴って，既存の材料では到達できないほどの機械
特性を有する理想材料を提案できる可能性も秘めている． 
 
 
２．研究の目的 
様々な添加剤がナノコンポジットの性質に与える影響を検討することで，ナノコンポジット
材料の機械特性に対して敏感な因子は何なのかを明らかにする．また，明らかとなったメカニズ
ムを基に，近年合成技術の発展によって作成可能となったヤヌス粒子を用いることで相分離構
造制御を行い，既存の材料では到達できないほどの機械特性を有する理想材料を探索する． 
 
 
３．研究の方法 
本研究では，非平衡状態における複雑な現象と自己集合が複雑に絡まり合う現象を理解する
のに適した手法として知られている粗視化動力学シミュレーションを用いる．粗視化分子動力
学の長所である，分子 1つ 1つを観察できる点を活かし，ナノ粒子/ポリマーのデザイン−コンポ
ジット内の自己集合構造−機械特性を結びつけることを目指す． 
 
 
４．研究成果 
ホモポリマーまたはブロックコポリマーで構成されるポリマーマトリックスに，ナノ粒子を

添加し，平衡状態での自己集合構造を調べた．検討パラメータは，ナノ粒子表面の化学的性質（ホ
モまたはヤヌス（異なる化学的性質の表面を伏せ持つ）），平衡状態において，ブロックポリマー
の組成比，およびナノ粒子表面の化学的性質を変化させることで，球状，柱状，ラメラ状の自己
集合構造が形成されることが分かった．平衡シミュレーションで得られた様々な自己集合構造
に対して引張シミュレーションを行ったところ，表面異方性ナノ粒子が添加された系は，表面等
方性ナノ粒子が添加された系と比較して，より大きな機械的特性（引張強度）をもたらすことが
明らかとなった．このときポリマーナノコンポジット中におけるナノ粒子の配置を解析したと
ころ，ナノ粒子が界面付近に位置することで，機械的特性を向上させていることが分かった． 
上記は球状ナノ粒子をポリマーマトリックスに添加したときの結果である．一方で，粒子形状
は自己集合構造に影響を与えるパラメータの一つである．そこでキューブ状パッチナノ粒子の
モデルを作成し，自己集合の基礎的な知見を得る目的として水溶液中での集合構造の解析を行
った．キューブ状ナノ粒子の表面に疎水性のパッチを付与し，パッチの数に応じてそれぞれ 1パ
ッチ，2パッチナノキューブ粒子モデルを作成した(図１)．1パッチナノ粒子と 2パッチナノ粒
子を混合させた場合，２パッチナノ粒子のデザインにかかわらず平均会合数に大きな差は生じ
ないことを見出した． 
 
 



 
図 1 パッチナノキューブ粒子 (a)シミュレーションモデル．(b-d)それぞれ 1パッチ，2

パッチナノ粒子．2パッチナノ粒子はパッチの位置に応じて 2つの type が存在する． 
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