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界面活性剤吸着が固液界面の熱輸送に及ぼす影響に関する分子動力学的研究 

A molecular dynamics study on the effect of surfactant adsorption on thermal transfer  
at solid-liquid interface 
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In this report, the molecular dynamics simulation was conducted to examine the molecular mechanism of adsorption 

associated with thermal energy transfer at the solid–liquid interface. The surfactant and solvent were chosen to be 

monoatomic molecules with different contact angles to the solid surface. Different concentrations of surfactant were 

applied to the simulation under the same condition of temperature difference between two solid walls where the liquids 

exist in between, and the amount of adsorption and interfacial thermal transfer was analyzed. The molecular 

mechanism of energy transfer between solid, surfactant and solvent molecules was evaluated based on the density and 

temperature distributions of each substance, and contributions of each machanism to the macroscopic heat flux were 

analyzed in respect to the surfactant adsorbed at the interface. 

 

1. 緒言 

界面活性剤は，界面特性を変える様々な用途に幅広く用いられ

るが，特に界面における熱輸送特性への影響については，まだ不

確かな所が多い．最近，いくつかの研究が界面熱輸送に関して界

面活性剤の有効性を実証している(1–3)．しかし，固液界面に界面活

性剤を添加した界面熱輸送の分子メカニズムについては，ほとん

ど研究されていない．界面活性剤を用いた界面熱抵抗の低減のた

めには，界面活性剤を通した界面熱輸送のメカニズムを理解する

ことが重要である．界面熱輸送における界面活性剤の寄与を明ら

かにすることは，理想的な媒体を設計し，界面熱輸送特性を向上

させる助けとなる． 

界面活性剤の固体表面への吸着は，固体表面の粗さや形状，界

面活性剤の分子構造，さらには溶媒–界面活性剤間の相互作用の強

さなど様々な要因によって影響を受ける複雑なプロセスである
(4–6)．本研究では固液界面に界面活性剤を吸着させることで界面熱

抵抗を低減されるメカニズムを分子動力学法を用いて解析した．

界面活性剤と溶媒は単純なパラメータの単原子分子である単原子

分子と仮定して，吸着の複雑な現象を単純化した．  

 

2.計算手法 

本計算で用いた熱伝導の分子動力学シミュレーションモデルを

図1に示す．モデルは2つの壁と壁間の液体で構成されている．

真空層は壁の外側に配置され，外部の干渉を遮断する． 周期境界

条件は xおよび y方向に適用される． 

界面活性剤と溶媒は単原子分子からなる単純液体とし，分子間

相互作用は次式のLennard-Jonesポテンシャルを適用する． 
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溶媒–界面活性剤分子間のパラメータはアルゴンの値を用いるこ

ととし，σ = 3.405 Å，m = 6.63×10-26 kg，および ε = 1.65×10-21 Jであ

る． 

固体に対する界面活性剤の接触角は 0°（完全に濡れる），溶媒の

接触角は180°（完全に濡れない）となるように固液間の相互作用

パラメータのみを変化させた(7)．これを表 1 に示す．液体は界面

活性剤および溶媒合わせて1600原子からなり，界面活性剤の濃度

により原子種の内訳が異なる．システムの体積は制御圧力4.5MPa

によって調整した．システム全体の平均温度はLennard-Jones飽和

液体に近い120Kであった． 

固体壁はプラチナであり，分子間ポテンシャルはMorseポテンシ

ャルを用いた．  
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ここで，D = 6.617×10-20 J, r0 = 2.7738 Å, α = 1.85 Å, m = 3.23 × 

10-25 kgである(8)． 

系に温度勾配を与えて熱流束を生じさせる非平衡分子動力学

（NEMD）シミュレーションが行い界面熱輸送を調べた．左側の

固体壁の温度を146 K，右側の固体壁の温度を93Kに設定し，定

常状態の温度勾配を与えることより熱流束を発生させた． 

 

3. 結果と考察 

界面活性剤濃度5％の条件での密度分布を図2に示す． 界面近

傍の界面活性剤の密度はバルク領域よりもはるかに高く，界面活

性剤の吸着層が形成されている． 
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Fig. 1. System of heat flow  

 

Table 1. LJ interaction parameters between different substances 

Interaction species ε  [× 10-21 J] 

Solvent - Surfactant 1.65 

Solid - Surfactant 1.25 

Solid - Solvent 0.33 

 

図3に同濃度条件での固体壁，界面活性剤および溶媒それぞれ

の温度分布を示す．界面熱抵抗の存在により，界面に大きな温度

ジャンプが生じている．固体表面近傍の界面活性剤の温度は溶媒

の温度にくらべ固体表面温度に約2 K近い．高温固体壁から界面

活性剤および溶媒に同時に熱が移動するとき，界面活性剤は溶媒

より多くの熱を受け取り，結果としてより高い温度を持つと考え

られる．溶媒と界面活性剤との間の温度差は，界面活性剤から溶

媒への熱輸送を駆動し，結果的に固体から溶媒への界面熱輸送の

改善につながる． 

z 軸に垂直な検査面を立てたとき，検査面 S を横切る z 軸方向

の熱流束 Jzは 
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と与えられる(9)．これを検査体積内の幅について積分すると検査

体積V内のｚ方向の熱流束は 
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Fig. 2. Density profiles of 5% concentration of surfactant in the z direction 

 

Fig. 3. The temperature distributions at 5% concentration of surfactant 

 

式(3)，(4)の第1項は，それぞれ検査表面および検査体積内を通

過する分子によって運動エネルギーおよびポテンシャルエネルギ

ーが運ばれることによる熱伝搬を表し，第2項は分子間の相互作

用によって生じる熱輸送を表す．  

図 4 はマクロな熱流束に占める各種機構による伝搬の寄与を，

界面活性剤濃度を変化させて得られた壁面吸着層における界面活

性剤分子の面密度の各値に対して示したのである．固液界面を通

過する熱流束を図4（a）に示す．界面活性剤面密度がゼロ，つま

 

Fig. 4. Total heat flux and its contribution terms with different 

concentration of surfactant  
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り界面活性剤を添加していないとき，熱流束は最小であり，固体

と溶媒の間の分子間エネルギー伝搬のみで熱が伝わる．界面活性

剤面密度の増加に伴い，界面活性剤と固体間の分子間エネルギー

伝搬の寄与が増加し，界面を通過する全熱流束も増加した．この

ときに界面活性剤と固体間の分子間エネルギー伝搬が全熱流束お

いて支配的な機構となった．図4（b）は，固体表面近傍の液体密

度の第1吸着層と第2吸着層との間を横切る熱流束を示す． 界面

活性剤面密度が増加するにつれて，界面活性剤と溶媒との間の分

子間エネルギー伝搬の寄与が大きくなり全熱流束に対して支配的

な機構となった． 

 

4. 結論 

本研究は分子動力学法を用いて固液界面への界面活性剤の吸着

による界面熱輸送特性の向上のメカニズムを明らかにした．物質

ごとの密度および温度分布より，界面活性剤が介在した界面にお

けるエネルギーの輸送過程が明らかとなった．また，固液界面お

よび中間層における熱流束および各分子メカニズムによる熱流束

への寄与の界面活性剤面密度依存性を分析した．その結果，固液

界面では固体と界面活性剤との間の分子間エネルギー伝搬が界面

活性剤面密度の増加とともに急激に増加し，支配的な機構となる

ことが分かった．また，中間層では界面活性剤と溶媒との間の分

子間エネルギー伝搬が熱流束に大きく寄与していた．本研究にお

ける界面活性剤を経由した界面での熱輸送の分子メカニズムの解

明は，界面活性剤による高い界面熱コンダクタンスを有する理想

的な媒体設計に向けたものであるが，実際に用いられる複雑な界

面活性剤・溶媒分子についての解析が今後の課題である． 
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