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Several thermal conduction and resistance problems related to SWNTs are simulated by molecular 
dynamics method. The thermal conductivity of carbon nanotubes with isotope effect is explained by the 
phonon scattering model. The thermal boundary resistances between two different nanotubes, between 
nanotube bundles, between nanotube and water, and between nanotube and Lennard-Jones fluids are 
estimated for the practical heat transfer modeling. 
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1. 緒言 

1993 年に飯島によって発見された SWNT(Single-walled 
carbon nanotube)(1)は，その機械的特性や電気伝導性などの優

れた性質が注目されており，多くの研究が進められている．

一方，SWNT は熱特性にも優れ，その軸方向に各種金属を凌

ぐほどの高い熱伝導率を持つことが報告されており，熱デバ

イスとしての応用も期待されている．これまでの研究では

SWNT 自身の高い熱伝導率に注目が集まり，構造欠陥による

熱抵抗や，他物質との間の熱抵抗など，デバイスとして応用

する際に無視することができない部分に関する報告は多く

なかった． 
そこで，分子動力学シミュレーションを用いて，SWNT に

同位体が混入した場合の熱伝導率の低下，構造の異なる

SWNT を接続した場合の接続部の熱抵抗や，SWNT が束（バ

ンドル）として存在する状態での SWNT 面間の熱抵抗，お

よび SWNT と Lennard-Jones 気体や水との間の熱抵抗を測定

した． 
 
2. 計算手法 
2.1 分子動力学シミュレーション 

SWNT を構成する炭素原子間の共有結合を表現するポテ

ンシャルとして，Brenner がダイヤモンド薄膜の CVD シミュ

レーションに用いたポテンシャル(2)を適用した．また，異な

る SWNT に含まれる炭素原子間には van der Waals 力を表現

する Lennard-Jones ポテンシャルを用いた． 
水の存在する系においては，水を表現するモデルとして

SPC/E モデル(3)，炭素-水間のポテンシャルは，van der Waals
力に四重極モーメントの影響を加えたもの(4)を用いた． 

運動方程式の数値積分には Velocity Verlet 法を採用し，時

間刻みを 0.5 fs とした．温度制御には Langevin 法(5, 6)と

Velocity Scaling 法を用いており，一本の SWNT 内で温度差を

持たせる系においては Langevin 法を，異なる物質との熱抵

抗を測る系においては Velocity Scaling 法をそれぞれ用いた． 
 
2.2 単一 SWNT 内での熱抵抗・熱伝導 
一本の SWNT 内に同位体が混入する場合の熱伝導率の低

下や，直径の異なる SWNT が接続されることによる熱抵抗

の発生に関して，検討した．同位体混入に関する計算は 12C
からなる長 l = 50 nm，100 nm の(5, 5)SWNT 内に 13C を 1%～

50%の間で任意の割合で混入させ，両端に 20 K の温度差を

つけ，3 ns の計算を行った．計算時間内の各分子の平均温度

から SWNT 軸方向の温度勾配が，また SWNT 両端における

エネルギの授受から熱流束が求まる．これらをフーリエの式

に代入して熱伝導率を求めた． 
ここで SWNT の断面積 A には，SWNT がバンドルとして

密に存在する場合における 1 本の SWNT の占める六角形面

積を用いた． 
異なる直径の SWNT を接続した場合に関しては，長さ 20

～25 nm の(5, 5)SWNT と(m, m)SWNT(m=6～10)を五員環・七

員環を用いて接続した系を用いた．その他(n, n)SWNT と(n+1, 
n+1)SWNT(n=5～8)を接続したものについても計算を行った．

温度差は同位体の計算と同様に 20 K である．熱抵抗は接続

部に現れる温度ジャンプ T∆ と熱流束 q を 
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なる式に代入して算出した．断面積 A の定義は同位体混入の

場合と同一である． 
 
2.3 SWNT-他分子間の熱抵抗 

SWNT が束となって存在しているときの各 SWNT 間の伝

熱を調べるため，7本の(5, 5)SWNTを六角格子状に配置した．

全体を 300 K で 100 ps 緩和した後，中央の SWNT のみを

1000K に加熱した．その後，温度制御を止めて中央の SWNT
の温度と周囲の SWNTs の温度を測定した． 

また，SWNT-水の熱抵抗を測定するため，長さ 20 nm の(10, 
10) SWNT の中に 192 個の水分子を配置しバンドルの計算同

様に，全体を緩和した後 SWNT のみを 1000 K に加熱し温度

変化を観察した． 
Lennard-Jones気体とSWNTの計算では，5 nmの(5, 5)SWNT

の周囲に Lennard-Jones ポテンシャル 
( ) ( ){ }612 //4)( rrr σσεφ −=    (2) 

で表現される原子を，密度 ρ ，パラメタ ε [J]を変えて配置し，

密度・パラメタと熱抵抗の関係を見積もった．また，炭素と

Lennard-Jones 気体の間の力は Lennard-Jones ポテンシャルの

パラメタの結合則(7)を用いてパラメタを定めて適用した． 
 
3. 計算結果 
3.1 同位体混入による熱伝導率の低下 

12C からなる SWNT 内に 13C を混入した場合の 13C の存在

比と，算出された熱伝導率の関係を Fig. 1 に示す．グラフ内

の曲線は，13C によるフォノン散乱を仮定した半経験式 
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の式でフィッティングを行ったものである．C1は同位体混入

が熱伝導率の低下に及ぼす影響の大きさを表している． 
 
3.2 直径の異なる SWNT を接続した系の熱抵抗 

計算の結果を Fig. 2 に示す．算出された熱抵抗値の値は

10-11[m2K/W]程度のオーダーを示した．熱抵抗の逆数を熱通

過率と定義すると，105[MW/m2K]となる．また(5,5)-(m,m)系
と(n,n)-(n+1,n+1)系の比較より，系自身の絶対的なサイズよ

りも 2 本の SWNT の直径の差の方が，熱抵抗値の決定に関

してより支配的であることがわかる．すなわち，SWNT 接続

部のサイズが熱抵抗値に大きな影響を及ぼすと考えられる． 
 

3.3 SWNT と他物質の間の熱抵抗 
SWNT束を対象とした計算では前章第3節で示した温度制

御を行うことで，中央の SWNT と周囲の SWNTs の温度が一

様になっていく速さから熱抵抗を測定することができる．温

度差の時間変化を Fig. 3 に示す．温度差の時間変化は 
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][7.29,][8750 psKT == τ  
なる式で表される．この結果を集中熱容量法を適用すること

で熱抵抗を算出することができる． 
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上式に質量 m，比熱 c，接触面積 S を代入して熱抵抗値を算

出した．接触面積には，SWNT バンドルの条件では六角柱の

表面積を用いた．また SWNT-水の条件では内部の水を円柱

とみなし，その側面積より接触面積を定義した．代入した値

を TABLE 1 に示す． 
以上の方法により熱抵抗を計算し 6.46×10-8[m2K/W] とい

う値を得た．構造の異なる SWNT の場合同様に熱通過率に

換算すると 15.5[MW/m2K] となる．また，SWNT-水の計算で

は，熱抵抗は 1.22×10-7[m2K/W] となり，熱通過率は

8.19[MW/m2K] となった．単一の SWNT の中で構造の異なる

SWNT が接続される場合に比べ、非常に熱通過率が低いこと

が分かる． 

 
3.4 SWNT と L-J 気体の間の熱抵抗 

SWNT の周りに配置した Lennard-Jones 気体の密度 ρ ，パ

ラメタ ε と熱抵抗の関係を調べたところ，熱抵抗と ρ ，ε は

反比例することが分かった．つまり， ρ と ε から熱通過率 h
を算出することが可能である．その関係式は 

ερkh =      (6) 
のように表され，比例定数 k は 0.517[m/Ks]となる．これに

より，アルゴンやネオンなど Lennard-Jones ポテンシャルに

よって表される各種気体と SWNT の間の熱通過率を求める

ことができる． 
 
4. まとめ 
分子動力学法を用いた計算により，同位体が混入した

SWNT における熱伝導率の低下を定量的に見積もることが

できた．また熱伝導率の低下をフィッティングした(3)式より，

SWNT の熱伝導率低下が 13C の存在によるフォノン散乱で説

明できることが分かった． 
また，直径の異なる SWNT が接続された場合の熱通過率 h 

[MW/m2K]を測定し，105[MW/m2K]程度の結果を得た．また

その値は 2 本の SWNT の接続部のサイズによって決定され

ることが明らかとなった．このサイズは主に 2 本の SWNT
の直径の差などによって決定される． 

SWNT と他物質の間の熱通過率を測定したところ，バンド

ル形成時の SWNT の面間，SWNT と水の間，SWNT と

Lennard- Jones 気体の間のいずれの場合においても熱通過率

は 10[MW/m2K]程度になり，同一の SWNT 内での熱抵抗と比

較して 1000 倍以上の差があることが明らかとなった． 
SWNT の高い熱伝導率を応用したデバイスを開発するた

めには，SWNT がランダムな方向に配置した状態では SWNT
間の熱抵抗が大きいため，高い熱伝導率が生かせるかには大

きな疑問が残る．また，他物質との熱通過率が SWNT 内に

比べ非常に小さいため，高い熱伝導率を生かすためには大き

な接触面積で他物質と熱の授受を行う設計にする必要があ

ると考えられる． 
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Fig. 2 Thermal boundary resistance at 

various junction of SWNTs 
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Fig. 1 Decrease in thermal conductivity by 

isotope effect 
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Fig. 3 Change of the temperature 

difference. 

TABLE 1 Parameters for calculation 
 S[m2] m[kg] c[J/kgK]
SWNT and SWNT 1.80×10-17 7.97×10-24 1039
SWNT and Water 2.88×10-17 5.74×10-24 692

 
 


