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研究成果の概要 

高い放熱性能を有する材料の構造設計のためには，その熱伝導率の理論的な裏付けが必要不可欠で

ある．例えば理論や数値シミュレーションによって熱伝導率を予測する場合に，その負荷を少なくする

ことや，用いる構造の数値モデリングが現実のものに近いことが重要である．そこで当年度は，昨年度

に開発した熱伝導シミュレーション手法の妥当性の検証，それを用いて得られた薄膜構造の熱伝導特

性の予測理論の導出，柱状結晶成長シミュレーションと熱伝導シミュレーションの連成を主に行った． 

薄膜多結晶体の熱伝導率を効率的に解析可能にするシミュレーション手法を開発し，さらに妥当性

の確認した．すなわち，理論解の存在する単純構造の熱伝導特性を，本シミュレーション手法によって

再現可能であることを確認した．さらに，開発したシミュレーション手法を用いて，幾何学的に生成し

た薄膜多結晶体の熱伝導特性と構造の関係を明らかにした． 

上記で求めた薄膜多結晶体の熱伝導特性と構造の関係を，理論的な方法による予測手法を確立した．

具体的には，薄膜の特性と多結晶体の特性を分離したうえで，それぞれの要素を組み合わせることで熱

伝導特性が予測できるかを検証した．また，多結晶体の特性を理論的に予測する際に，別途に導出した

理論を適用した．その結果，これらの理論を用いることで薄膜多結晶体の熱伝導特性を良く再現可能で

あることが明らかとなった． 

基板からの柱状の結晶成長を模擬したシミュレーションと，上記で開発した熱伝導シミュレーショ

ンの連成を行った．具体的には，フェーズフィールドシミュレーションによって生成した柱状多結晶体

構造の界面を抽出することで，熱伝導率を求めるためのフォノン輸送シミュレーションとの連成を行

った．この連成シミュレーションによって，結晶成長の条件が熱伝導率にどのように影響するかを理解

するための端緒の結果を得た． 
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