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【緒言】ミクロな原子配置・電子構造からのマクロな熱伝導特性の予測は、不純物や欠陥、界面、

表面を含んだ複雑な系の材料設計において重要な設計指針となる。しかし、多成分を含む複雑な

系の熱伝導特性の推算は、従来の久保の公式に基づいた手法では全く対応できない。そこで本研

究では、伝導電子による金属の熱伝導を Tight-Binding 量子分子動力学法により推算する手法お

よび格子振動による絶縁体などの熱伝導を古典分子動力学法により推算する手法を開発した。 

【方法】伝導電子による熱伝導度は、当研究室で開発した高速化量子分子動力学プログラム”Colors”

に基づく電気伝導シミュレータ[1]を用い、ヴィーデマン・フランツ則（λ＝LTσ；λ熱伝導度、

Lローレンツ数、T絶対温度、σ電気伝導度）により求めた。格子振動による熱伝導は、同じく当

研究室で開発した古典分子動力学法プログラム”THERMOSIM”[2]を用い、計算モデルの高温側の

上部および低温側の下部を固定層とするように改良して求めた。 

【結果】金属などの熱伝導特性を推算する目的で、チタン

およびスズを例にまず電気伝導度を求め、次にヴィーデマ

ン・フランツ則に従ってその熱伝導度を求めた。計算結果

を実験値とともに表1に示す。表1から伝導電子の効果が

支配的となる金属の熱伝導度を精度良く再現できているこ

とがわかる。次に格子振動の効果が支配的となる絶縁体の熱伝導特性を

推算する目的でアモルファスシリカを例に計算を行った。計算モデルを

図 1に示す。シミュレーションでは計算モデルの高温層、低温層を一定

の温度に保ち、高温層-伝熱層-低温層間を移動した平均運動エネルギ

ーを移動熱量として、下記の計算式を用いて熱伝導率λを求めた。 

( ) /( ) (1)Q L T S tλ = × Δ × × Δ 　　　　  

ここで Q は 1 step あたりに移動した熱量、L は伝熱層の厚さ、S は断

面積、⊿T は高温部と低温部の温度差、⊿t は 1 step あたりの時間で

ある。計算結果を表 2 に示す。表 2 から本手法により格子振動による

熱伝導度も精度よく推算できていることがわかる。 

以上により伝導電子と格子振動の二つの効果による熱

伝導度の定量的な推算を実現できた。 
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表 1 金属系の熱伝導度計算結果 

計算値 実験値
Ti 2.12×10 2.19×10
Sn 1.18×10

2
0.67×10

2

熱伝導度（W/mK）

計算値 実験値
熱伝導度（W/mK）

アモルファス
シリカ

1.95 1.38

表 2 絶縁体の熱伝導度計算結果 

図 1 アモルファスシ

リカの計算モデル 
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