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研究成果の概要（和文）：ナノメートルスケールの微細構造を用いて固液界面領域の液体分子の運動を直接的に制御す
ることにより固液界面熱抵抗を低減する技術や微細構造による固液界面熱抵抗の変化を原理的に予測する方法を確立す
ることを目的として，おもに非平衡分子動力学解析を用いた研究を実施し，ナノメートルスケールの微細構造によって
界面熱抵抗が平滑面と比べて増加・減少する物理条件，界面熱抵抗の変化の範囲，界面領域エネルギー輸送メカニズム
変化について明らかにした．

研究成果の概要（英文）：In order to develop technology to reduce thermal resistance over a liquid-solid 
interface and to predict variation of interfacial thermal resistance by structures at 
nanometer-precision, influences of structures at nanometer-precision on interfacial thermal resistance 
and thermal energy transport mechanisms at a liquid-solid interface are investigated directly by 
non-equilibrium classical molecular dynamics simulations. The thermal energy transport mechanism at a 
liquid-solid interface varies depending on the structure geometry at the nanometer scale and the 
liquid-solid interaction intensity, which causes changes in the interfacial thermal resistances that are 
quantitatively evaluated in the present study.

研究分野： 熱工学，分子熱工学，燃焼工学
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９、Ｚ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
 固体－液体間に有意な熱抵抗が存在する
ことは実験的に知られていたが[1]，近年の分
子動力学シミュレーションの発展に伴って，
さまざまな固体－液体界面における熱抵抗
値が定量的に算出されるようになってきた
[2,3,4]．これらの固体－液体界面における熱
抵抗の絶対値は，巨視的なスケールの機械シ
ステムにおいてはほぼ無視できるほど小さ
い が ， NEMS(Nano Electro-Mechanical 
System) や MEMS(Micro Electro- 
Mechanical System)とよばれる小型の機械
システムに用いられる流路やNano Fluidsと
よばれる超微粒子を混在させた液体を用い
たシステムにおいては，液体や超微粒子その
ものの熱伝導率と比べて，液体と固体が接す
る界面の熱抵抗が相対的に大きくなり，系全
体のエネルギー輸送に対して実質的に影響
を持つようになる． 
 このような背景から，固体－液体界面熱抵
抗に関する研究が盛んになりつつあるが，そ
の界面熱抵抗の能動的な低減技術に関する
研究は，非常に少なく，かつ，理論的な理解
が不足している． 
 
２．研究の目的 
前述の学術的背景を踏まえて，界面に存在
するナノメートルスケールの微細構造を用
いて液体と固体間の界面熱抵抗を低減する
技術の確立や固液界面熱抵抗を人為的にど
の範囲でコントロールできるのかを明らか
にすること，ならびに，固液界面熱抵抗の変
化を原理的に予測できる理論の確立を本研
究の目的とする． 
上記の目的のためには，界面に存在するナ

ノメートルスケールの微細構造によって界
面液体分子挙動を変化させることで固体－
液体分子間エネルギー輸送機構をどのよう
に制御可能であるかを明らかにすることが
必要である．本研究では，スリット状微細構
造や微粒子の堆積層を用いて，界面領域の液
体分子の運動を直接的に制御することによ
り，分子スケールの界面エネルギー輸送を制
御することを考えて研究を実施した． 
 
３．研究の方法 
（１）微細構造が固液界面熱抵抗に及ぼす影
響の解明／非平衡分子動力学シミュレーシ
ョンによる検討 
本研究では，流体領域を二つの固体壁面で

挟んだ計算モデルを用いた．本研究では，①
スリット状微細構造，②ナノ粒子付着層，が
伝熱面に付着する場合を調べたが，紙面の都
合上，本報告書では，①スリット状微細構造
が付着する場合についてのみ述べる．図１に
計算モデル例を示す．下壁面に設ける微細構
造の間隔 L を L = 0.0（フラット面）, 0.7, 1.4, 
2.8 nm，高さ h を 0.0（フラット面），0.7, 1.4, 
2.1 nm とそれぞれ変化させた． 

 
図１計算モデル（スリット構造付着） 

 
固体壁面は上下面とも 4 層からなるとし，

Langevin 法を用いて，流体領域側から 3 層
目の固体 1 層を温度制御することで，上下壁
面間に50 Kの温度差を設けた．流体分子は， 
並進の自由度のみを有する 12-6 Lennard- 
Jones 流体分子モデルを用い，水分子と同等
の分子量 18.0 を有するとした．計算開始時の
ユニットセルは 5.6×5.6×5.6 nm3とし，圧
力制御時に z 方向長さを変化させ[5]，最終的
な z方向長さは 5.57 ~ 5.71 nmの範囲内とし
た．x 方向および y 方向に周期境界条件を適
用した．各物理量は 5 ns の平均値で示す．最
終的な系内圧力は 5.6×104 ~ 4.2×106 Pa の範
囲内とした．本研究では，界面熱抵抗の圧力
依存性について調査し，上記の圧力範囲内で
は，系内圧力の差が界面熱抵抗の変化に対し
て定性的には大きく影響しないことを確認
した．固体（上下壁面および微細構造）原子
は，鉄原子の原子量 55.8 を有する粒子とし，
固体－固体間のポテンシャルには 12-6 
Lennard-Jones ポテンシャルを用いた．また，
固体－流体分子間のポテンシャルには，12-6 
Lennard-Jones ポテンシャルにポテンシャ
ルパラメータを挿入した式(1)を用いた．ポ
テンシャルパラメータ は微小液滴の接触
角に対して一意な関係があることが知られ
ており，を変化させることで，固液間相互
作用強さの影響を調べた. 
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     (1) 

下壁面上部を z = 0.0 nm としたときの，微細
構造を含めた z = 0.0 ~ 2.1 nm の領域を固液
界面領域と定義した．界面領域における温度
降下T とその界面領域を z 方向に通過する
エネルギー流束 Qzから，次式 (2)によって界
面熱抵抗 Rnを計算した． 

z
n Q

T
R


            (2) 

 
（２）微細構造が界面分子間エネルギー輸送
機構に及ぼす影響の解明／非平衡分子動力



学シミュレーションによる検討 
式(3)の分子スケールのエネルギー輸送式

[2]を用いて，12-6 Lennard-Jones 流体分子
モデルにおける固液界面のエネルギー輸送
メカニズムを調査した． 
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エネルギー流束の計算における検査体積 V
には，図 1 に示すように流体領域を熱伝導方
向に 16 層に分割した体積を用いた． 
 
４．研究成果 
（１）微細構造が固液界面熱抵抗に及ぼす影
響の解明／非平衡分子動力学シミュレーシ
ョンによる検討 
図２(a), (b)に，ポテンシャルパラメータ

を変化させた際の，構造間隔 L = 1.4, 2.8 nm
における構造高さ h と界面熱抵抗 Rnの関係
を示す． 
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(a) L = 1.4nm 
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(b) L = 2.8 nm 

図２ 固液界面熱抵抗に対するスリット構造
の形状ならびに固液間相互作用強さの影響 

 
図２(a), (b)より，が小さい場合（ = 0.1），
構造高さ h = 0.7 nm，構造間隔 L = 2.8 nm
では，フラット面に比べて界面熱抵抗が減少
しているが，その他の L，h の条件では，フ
ラット面に比べて界面熱抵抗は増加してい
ることがわかる．また，が 0.1 より大きい
場合（= 0.2, 0.3, 0.4），いずれの構造間隔
においても，微細構造を設けた壁面の界面熱
抵抗はフラット面の界面熱抵抗に比べて減

少しており，また界面熱抵抗と構造高さの間
に負の相関が観察される．以上のことから，
固液界面熱抵抗は構造高さ，構造間隔，およ
び固液間相互作用強さによって変化し，それ
らの条件によって，フラット面に比べて界面
熱抵抗が増加する場合と減少する場合が存
在することがわかる． 
 上記の結果に対して，界面熱抵抗と構造物
を含めた壁面の幾何的な表面積の相関の有
無を検討した．図 3 に，構造間隔 L = 0.7 nm
の場合の，各ポテンシャルパラメータの条件
での構造高さ対する相対熱抵抗および相対
表面積の逆数 1/S*の変化を示す． 
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図３ 固液界面熱抵抗の相対値と相対表面
積の逆数の関係(L = 0.7 nm) 
 
ここで，相対熱抵抗および相対表面積はそれ
ぞれ，各構造高さにおける界面熱抵抗および
構造を含めた壁面の幾何的な表面積を，フラ
ット面における値で規格化したものとして
定義した．図３より，界面熱抵抗と構造物を
含めた壁面の幾何的な表面積の間に相関は
みられないことがわかる． 
 
（２）微細構造が界面分子間エネルギー輸送
機構に及ぼす影響の解明／非平衡分子動力
学シミュレーションによる検討 
微細構造が固液界面エネルギー輸送に及

ぼす影響をより詳細に解明するために，エネ
ルギー輸送メカニズムを調査した．図 4(a) ~ 
(c)に，下壁面最近接領域(z = 0.0 ~ 0.35 nm)
における巨視的な熱伝導方向（z 方向）のエ
ネルギー輸送の内訳を示す．図 4(a) ~ (c)では，
式(3)より計算した全エネルギー流束を，式(3)
の右辺第 1項の各粒子自身の運動による寄与
および第 2項の各粒子間の相互作用による寄
与に分けて示している．凡例中の“1st”，“2nd”
はそれぞれ第 1 項，第 2 項の寄与を意味し，
“Liquid”，“Solid”，“Nano”はそれぞれ流体分
子，壁面原子，構造原子の寄与を意味する．
例えば，2nd Nano-Liquid は，式(3)の右辺第
2 項の構造原子－流体分子間の相互作用によ
る寄与を示す．フラット面に比べて界面熱抵
抗が減少する= 0.3, L = 1.4 nm の場合，図
4 (a)より，構造高さが大きくなるとエネルギ



ー輸送に対する流体分子の寄与が減少し，構
造原子の寄与がその減少分以上に増加し，全
エネルギー流束が増加していることがわか
る．また図 4(b)より，= 0.3, h = 1.4 nm の
場合，構造間隔が2.8 nmから1.4 nm, 0.7 nm
と小さくなる場合のエネルギー輸送の内訳
の変化は，前述の構造高さが大きくなる場合
と同様の傾向を示していることがわかる． 
 一方，図 4(c)より，図 2(b)においてフラッ
ト面に比べて界面熱抵抗が増加する= 0.1, 
L = 2.8 nm, h = 1.4, 2.1 nm の場合，フラッ
ト面に比べて流体分子の寄与が著しく減少
し，構造物の寄与が支配的となっており，全
エネルギー流束が減少している．以上の結果
より，フラット面に比べて界面熱抵抗が減少
する場合と増加する場合で界面領域におけ
るエネルギー輸送メカニズムが大きく異な
ることがわかる． 
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(a) = 0.3, L = 1.4 nm 
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(b) = 0.3, h = 1.4 nm 
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(c) = 0.1, L = 2.8 nm 

図 4 界面領域におけるエネルギー流束の内
訳に対するスリット構造の形状の影響(z = 
0.0 ~ 0.35 nm) 
 
（３）まとめ 
界面に存在するナノメートルスケールの

微細構造を用いて液体と固体間の界面熱抵
抗を低減する技術の確立や固液界面熱抵抗

を人為的にどの範囲でコントロールできる
のかを明らかにすること，ならびに，固液界
面熱抵抗の変化を原理的に予測できる理論
の確立を目的として，おもに非平衡分子動力
学シミュレーションを用いて研究を行った．  
本研究において，スリット状微細構造や微

粒子の堆積層を用いて界面領域の液体分子
の運動を直接的に制御する場合について検
討を行ったが，紙面の都合上，本報告書では
スリット状微細構造が伝熱面に付着する場
合についてのみ報告した．なお，微粒子の堆
積層が伝熱面に付着する場合について，同様
の解析を実施し，類似の結果を得ていること
を付記する．以下に，得られた知見を示す． 
・スリット状微細構造を有する界面の界面熱
抵抗がフラット面と比べて増加する場合と
減少する場合で，界面領域におけるエネルギ
ー輸送メカニズムが大きく異なる． 
・スリット状微細構造を有する界面の界面熱
抵抗がフラット面に比べて減少する場合，構
造高さ，構造間隔をそれぞれ変化させたとき
のエネルギー輸送メカニズムの変化は同様
の傾向となる． 
・スリット状微細構造を有する界面の界面熱
抵抗がフラット面に比べて増加する場合，フ
ラット面に比べて界面領域の流体密度が著
しく減少する．また，界面領域の流体分子の
寄与によるエネルギー輸送が著しく減少し，
巨視的な熱伝導方向のエネルギー流束が減
少する． 
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