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1．緒言

　従来の 鮒 云導解析では，熱力学の 第
一
法則 （エ ネル ギー保

仔則 ）に，FoLirierの 法 則 を適 用 した熱伝 導方程 式 が 用 い ら

れ て い る．Fvu［
・
ler の 法則 は，巨視的な物体に 対 す る経験 則

で あ る か ら 分 子動 力 学的 な解 析に お い て もこ の 法則 が 成立

つ こ とは限 らない ．本矧 究で は 分 子動力学法に よ る結果 と，

剿 云導方程式 の 数値解 との 比較を行い ，原 子 レ ベ ル で の 熱伝

導 境象 に っ い て 考 察 した．ま た，溶融 ・凝 固を伴 う熱伝 導問

題 で は，固体 と液体 の 界面 が 存在 し，そ の 界 面 が移動す る．

この 問題 は移動境 界 問題，また は St∈fali問題 とよばれ ，
こ

れ 圭で に も多くの 研 究 がな され てい るが，物体が 連続 体で

あ る と仮定 した 従来の 解析 法で は，固液界 面 とい う不 連続

な面で の 扱 い が 非常 に複 雑 と な る．本 研 究で は，物 体 は原 予

の 集合体で ある とい う立場か ら分 ］・動 力学法 を用い て溶融 ・

凝 固を伴 う酬 云導 と熱応 力の シ ミュレ ー
シ ョ ン を行 っ た．

2．分子 動 力学 法 に よ る解析モ デル と解析 条件

　分 了動 力学 法 に よ る シ ミュレーシ ョ ン の モ デル は 図 1．（a）

に 示 した よ うに，原
一r．数が x 方向に 4U，y 方 向に 20 の 2 次

）uモ デル とした．境界条件は x 、y 方向とも周期鏡界条件 を

与・え た．原子 間 に は た ら く カは 次式 の よ うな Morse 型 ポテ

ン シ ャ ル で 表 され るもの と した，
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（a ）分子動力学モ デル
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表 1．温度 設定 条件

Nr♪．初期温度 加熱温度 加 熱 時間

1300K900KOstep

23DOK900K3000s 亡ep

3800K1600K3000step

パ ラ メ
ータ に っ い て は Al に 対 して 得 られ て い る 値を用 い

た
1〕．こ の モ デル を 図 1．（a ）の よ うに，x 方 向 に 10 分割

し，各領域 内の 原 十 の 運動 エ ネル ギ・一の 平均値か らその 領

域内の 温度 を求め た，熱伝導 現象は，領域 A 内の 原子 だけ

に つ い て1跛 制御を行 い ，周 囲には領域 A か ら熱が 流れ て

い くもの として 再現 した．また ，1　 step は 5．O　x　lO
−15

　sec

と した．

　 こ こ で は 表 且 に 示 した 3 つ の 条件 で の シ ミュレーシ ョ ン

結果を示 す．条件 1，2 は実 際の 融 点以 下 で の 解 析 で，最初

の 2000　step は全 体を初期 1跛 に保っ て 緩和計算を行 い ，条

件 1 では瞬間的に，条件 2 で は 3000step の 間 に領域 A の

温 度 を 900K まで 上昇 させ る もの で あ り，条件 3 は 800K

か ら、融点を超え て 16〔10K まで ヒ昇 させ る もの で ある．

3．熱伝導方程式の 数値解

3．1 ．無次元 化に よる比較　 本研 究 で 用 い た 分子動 力学モ

デル は Al に 対 して得 られ てい るポテ ン シ ャ ル を用 い た．し

か し，2 次元モ デ ル と した こ とや，熱伝導に 関 して は原 子 の

運動 だけで な く，電 子の 影響 が大 きい と され るが，電子の 影

響は こ の モ デル で は全 く考慮され ない こ とか ら，熱物性値

は 必ず しも
・
致 しない ．熱伝導シ ミュレ ーシ ョ ン を行 うの に

先立 っ て 融点，熱伝 導率 1 比熱，密度などを求めた が，表 II

に 示 した よ うに，い ずれ も実 際 の AL と定性 的に
一致す る に

は k らなか っ た
：S）．　し た が っ て

，
2 つ の 解析 結 果 を 直接 比

較す る こ とは で きない．そ こ で ， 本研 究で は無 次儿 時間 と し

て Fo／lrier 数
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 h
　 　 　　 　 　　 　　 　 　　 　 　　 t　 　 　 　 　 　 　 　 〔2）　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 Foz＝
　　　　　　　　　　　　　 ρct2

表 11．本 モ デ ル に お け る熱力 学的物性値

図 L．解析 モ デ ル

融点　 熱伝導率 （300K）

1250K 　　 12　W ！mK

比熱 〔300K ）

goO 　J！kgK

密度 （300K）
3DOO　kg！m3
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　図 2．領域 B ，節 点 b の 温 度変化 （条件 1）
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図 3．領域 B ，節点 b の 温度変化 （条件 2）
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を用 い
， この 無次元 時間に 対す る温度変化を比較 した．こ

こ で k は熱伝導率 ［W ！（mK ）］，ρは密度 ［kg！m31 ，　 c は 比熱

［」／（kgK ）］，1は 長 さ lm］，　 t は時間 ［sl で あ る．

3．2 ．解 析モ デル と 解析条件　 熱伝 導方程 式 の 数値解 は

図 L〔b）に示 した よ うなモ デ ル を設定 して差 分法 に よっ て

求 め た，境 界条 件 は 図 L （a ）の 領城 A ，B に対応 す るよ う

に，
一

方 は断熱 境界 ， 他方 は温度設定境界 と した ．また ，分

子 動 力学モ デル で は 2 次元 の 解析 を行 っ たが，y 方 向 には

温 度分布は 生 じない た め ， この モ デ ル は 1 次 元 と した．ま

た，溶融を伴う解析で は 等価 比熱 法
2）を用 い た．こ れ は，相

変 態 が お こ る温度領 域 で は潜熱の 効果 を比 熱 に加 えた等 価

比 熱を用い る こ とに よっ て 通常 の 熱伝導解析 と同様 に計算

す る もの で あ る．

　温度設 定の 条件 は 表 1 に 対応す る よ うに 設 定 した．条件

1 につ い て は初期 温度 を 300K 、節点 a の 温 度 を 900　K と

して 計算を した ，条件 2 の 加 熱 時間 につ い て は Fourier 数

が
一
致す るよ うに設 定 した．条件 3 で は融点が異なるた め，

温 度 につ い て も融 点で 無 次元化 し，こ の 値 が
一

致す る よ う

に初期 温度 と加 熱温 度を 設 定 した．

4。解 析結果

　条件 1，2 で の 領域 B と節点 b の 温度変化を表 した もの が

図 2，3 で あ る．熱伝 導方程 式の 解の うち，破 線 は 材料 デ
ー一

タの 温 度依存性 を考慮 しなか っ た もの で あ り， 実線 は温度依

存性 を考慮 した もの であ る．こ の よ うに，2 つ の 解析結果は

同 じよ うな曲線とな り，とくに 条件 2 で は ほ ぼ
一

致す る結

果 が 得 られ た ．

　また，図 4 は 条件 1 に お け る ， 領域 A ，B お よび 節点 a
，

b の 熱 応 力 の 変化 を表 した もの で あ る．応 力 に 関 して も定
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図 4．領域 B，節点 b の 熱応 力 の 変化 （条件 1）
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　図 5．領 al　B ，節点 b の 温 度変化 （条件 3）

量的 には異 なる もの の ，同様な結果が得 られるこ とが わか っ

た．次に 条件 3 で の 結果を 図 5 に示 す．こ の 場 合，熱伝 導

方程 式 の 解に は材料デー
タ の 温 度 依存 性 の 影 響 が大 きく現

れ る が，分 子動 力学 法 で の 結果 は 物性 値 の 温 度依 存性 を 考

慮 した解析結果と非常に よ く
一
致 した結果が 得 られ る こ と

が わ か っ た．

5．結言

　熱伝 導解析 で は，熱伝 導 率や 比熱 とい っ た 材料 定数 は 異な

るに も関わ らず，無次 元化時間 を用 い て比 較する とほ ぼ 一
致

す る結果 を得 る こ とが で きた．また，分 子動力 学法 で は ポテ

ン シ ャル さえ 与え れ ば 固相，液相 の 区 別 をす る こ とな く計算

を行 うこ とが で き るた め ， 移 動境界 問題 へ の 適用 が 容易で

ある．
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