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§１．研究成果の概要  

 

パワー半導体など高密度発熱体からの大量の熱を効率的に輸送するため、微細な積層構造で

熱の流れを阻害する界面熱抵抗を低減するための学理と技術が求められている。本研究は、固体

層表面を特殊な分子で修飾する、固体表面間を分子で接合する、固体表面間にナノ物質層を介

在密着させる（熱界面材料＝TIM）などの技術により、固体層間に強力な熱的接続を確立するため

の学理を確立するものである。重要な研究要素は、TIM（液体、ソフトマター、ナノ複合物質）の探

索、固体表面への TIM の密着・濡れ、固体－TIM 間界面の熱輸送特性、固体表面の分子修飾・

分子接合による熱輸送制御などで、これらを解明するための実験計測法や数値解析法、試料界

面の創製法も重要な課題である。 

3 年目となる 2019 年度は、解析に必要な数値計算法と実験計測法を確立することを目指して手

法の開発を進めた。分子界面修飾が固液界面熱抵抗に及ぼす影響について、数値解析と実験試

料創製・熱抵抗計測が並行して大きく進み、同じ解析対象に対する結果を計算 ・実験の両方向

から比較検討する準備が整った。2020 年度から本格的な解析が行われる予定である。その他、ナ

ノ～マクロの様々なスケールにおける界面熱抵抗要因の実験計測・数値解析についても手法の開

発が進み、一部については基礎研究の解析結果が蓄積されつつある。以下に概要を述べる。 

固液界面に対する分子修飾技術の1つである自己

組織化単分子膜（SAM）について、液体との界面にお

ける熱抵抗低減技術への応用の可能性を模索する

ため、分子動力学（MD）シミュレーションを用いた

SAM 界面熱輸送の解析を行った。界面熱輸送を促

進する新たな SAM を探索するため、ポリエチレングリ

コール鎖を持つ SAM の熱輸送解析を行い、その輸

送メカニズムを明らかにした。これと比較検討するた

め、特に平滑化を施した Au 表面に各種の親水性官

能基をもつポリエチレングリコール系 SAM を形成し、

時間領域サーモリフレクタンス（TDTR）法を用いて界

面熱抵抗を計測する実験を行って、分子長さや官能基の影響について系統的な理解が得られつ

つある。 

TDTR法による計測では、固液界面において、固体中の熱伝導の主役であるフォノン（格子振動）

が液体の分子運動に熱エネルギーを伝えるメカニズムを、計測と理論計算の両面から追究してい

る。超高速周期加熱によって固体中の温度振動場を最小で 100 nm 程度に閉じ込めることで熱伝

導フォノンを検知する計測装置を開発し、サファイア単結晶等で実測を行った。理論計算では、フ

ォノン分散を考慮したモンテカルロシミュレーションにより、固体材料内におけるフォノン単位での

熱輸送を解析するシステムを構築し、実測との比較検討を進めている。 

固液界面と TIM 内の熱輸送の分子スケールメカニズムを対象とした MD 解析では、まず、温度

勾配下の非平衡状態において分子の位置・速度の分布関数についての考察や、分子の位置及

び速度のデータに基づいてマクロな熱流束を与える新しい MD 表現式の導出など、極めて基礎的

 

Au-SAM-水系の分子系と温度分布 



な成果を得た。また、界面活性分子の固液界面吸着が熱輸送に与える影響や、TIM 素材として有

望なソフトマターの例として、Layer by Layer (LbL)の熱輸送解析やカーボンナノマテリアル（特に

ナノダイヤモンド）の熱伝導率解析などに成果を得た。LbL については計算と同様の物質による試

料創製の実験も進行しており、2020 年以降の早い時期に比較検討を開始したい。また、グラフェン

－イオン液体系について試料創製が進んでおり、類似の系に対する MD 解析も開始した。 

実機スケールにつながるマイクロスケール熱抵抗要素の研究では、昨年度に構築した表面点加

熱側面検知のロックインサーモグラフィによるマイクロスケール界面熱抵抗測定手法の解析モデル

を詳細化し、フィッティング精度の向上を図った。また，確立した装置および解析手法を用いて、種

基板材料、界面処理の異なる試料の熱抵抗測定を行い、その違いを定量的に明らかにした。さら

に、界面にかかる面圧を変化させながら計測できるよう装置改良を図り、界面熱抵抗の面圧依存

性についても明らかにした。次に、界面熱抵抗の面内分布計測を実現するため、表面加熱裏面検

知手法による測定装置を新たに構築した。 

界面の熱輸送特性と並んで本研究の重点となるのは、固体表面の濡れや気泡が熱輸送に与え

る影響である。開発中の微小隙間内の液体温度分布計測法を発展させ、同時に液体層厚さ分布

を計測する手法を考案し、原理検証を経てその有効性を検証した。また、ナノスケールの表面粗さ

を有するガラス表面に存在する残留気泡を計測し、気泡が占める面積割合が表面粗さと関係付け

られることを示唆する結果を得た。 
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