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ナ ノ 微細構造面の 濡れ挙動 に関する分子 動力学的研 究
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　 The 　nanostructured 　surfaces 　have　uttracted 　much 　attcn しion　Qwing しo　its　po＄sibilit｝r　of　changing

surface 　wettability 　as　well 　as 　the　erユhancement　of　interfacc　heat　transfer ；however，　the　mechanism

has　llot　been　c］arified 　yet．　 In　this　study ，　m 〔レ1ecular　dynamics　sirnulations 　have　been　carried 　out 　to

study 　the　effect 　of 　the　nan 〔，structures 　ull　the　wetting 　characteristics 　at　the　solid −liquid　interface．　The
simple 　Lcnnard−Joncs（L−J）liquid　droplet　is　placed 　on 　a　solid 　surface 　ill　u 　shape 　of 　molecu ユa丁

一
scale

unevenness 　 with 　diffcrent　height　 and 　 spacing ．　 The　 wettability 　 of　the　 solid
−liquid　 interface　is

examh ユed 　 with 　 evaluating 　the　 contact 　 angles 　 at 　the　three−phase 　irlterfacc．　 Thc　 results 　 of　 the
measured 　 contact 　arlgles 　demolls 亡raLe 　that　the　 nanostruc しurcs 　could 　strengthen 　the　hydrophobic

properties　for　a　partial　 wetting 　 cDnditlon ，　 while 　it　is　insignificant　in　 a　 cempletely 　 wettjng 　 case ，
FurthermDre，　 we 　compare 　the　results ｛）f　molecular 　dynamics （MD ）simulations 　with 　thc　classical

descriptions　and 　discrepancy　am （mg 　the　results 　is　found ．　 A 　modified 　description　of 　contact 　angle 　in
consideration 　of 　moleculcs 　filling　ratio 　among 　nanostructures 　Nvas 　proposed ．

Key 　TV’ords ： Nanostructure ，　Surface　Wettabnity ，　Contact　Angle，　Molccular　Dyrlamics　Simulation

1，　 緒 言

　固体表面に お ける濡れ 問題 は，固体 ・液体 ・気体の

三相現象で あり，表面科学の 分野を始め と して，産業

分野でも大い に注目を集めて い る．濡れ性を制御する

に は ， 表面を化学的 に処理す る方法と， 表面の 凹凸の

度合い を物理的な処理で調整す る方法がある．後者 に

つ い て は，近年 ， MEMS （Micm 　Electro　Mechanical

Systems）技術や微細加 工 技術 の 普及 に よっ て ， 固体表

面を凹凸構造 に微細化し ， そ の 空間ス ケール をミク ロ

または ナ ノオーダーで制御す る こ とで 表面の 親水性ま

た は疎水性 を変化させ る 方法が検討され て き た（IH4 ｝．

例 えば，
シ リコ ン 基板表面上に形成した規則的なテ ク

ス チ ャ構造やポ
ー

ラス 構造 ， ガラス 基板 上 に作製した

ナ ノ ピ ン を用 い た超撥水性面の 研究開発などが 行われ

±
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た．ま た，ナ ノ 微細構造 に よ っ て 界面 の 伝熱特性を制

御しよ うとする動きが あり，伝熱分野 にお い て もナノ

ス ケ
ー

ル の 濡れ現象と対流伝熱（se や沸騰伝熱  
との

関連 に っ い て 関心 が高ま っ て い る．

　固体表面の 濡れ性につ い て は ， 従来 ， 表面上の 液滴

の 接触角度を用い たマ ク ロ 的な評価方法 として ， 1805

年に発 表 され た Youngの 式が知 られ て い る（9）．

γ，厂 ／．
＋ ／t。・c・sら

一〇 （D

こ こで，／sv　，γ，1，　 hv は ， それぞれ固気 固液 気

液の 間の 界面張力あ るい は表面エ ネル ギーを表し，接

触角は固 ・気 ・液 の 界面エ ネル ギー
の つ りあい で 表現

される．表面構造が濡れ性に与える影響につ い て は ，

1936年 に Wenzel が図 1 に示す モ デル を提案 した
（10）．

接触角の 変化は ， 表面構造の パ ラメータ
ー

〆 に よっ て

修正され る，

C・S θ
。

＝〆 c・sey （2）
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7　lv

フ
／

sv

… θ
戸

7ジ 7・’・

　 　 　 　 　hv

h　 「　
＝

s ＋ 2h

（t’） Wenrc1’・ mOd ・1 　 … θ
．

・〆c・・ら

　 　 b
Φ ＝ 一
　 　 ∫

s

（c ）　Cassie−Baxter’s　model

　　　　　　 c・ s θ
、
；（Pc ・ s θ

ン
＋ （1一φ ）c・s180

°

Fig・l　Classical　descriptions　ofcontaCt 　angle．

　　　　　・　 s ＋ 2h
こ こ で，r ＝　　　 は構造表面と平滑面の表面積の
　 　 　 　 　 　 　 s

比率を表し，s は表面構造 の ピ ッ チ で ，
　h はその 高さで

あ る．Wenzel モ デル に よれば，表面構造 に よ る表面積

の 増加率が常にもともとの 親水性ある い は疎水性を強

化する効果とな る．これ に対 し，190P年に発表された

Cassie−BaXterモ デル で は ， 固 相 と気相を複合させ た 表

現を用い た
（ll）．

c・s θ
。
　＝φ c・s θ

y
＋ （1一ψ ）c・sl80

°

　 （3）

　しか し， これまで に ナ ノ 構造表面に対す る分子 レベ

ル で の検討は十分に行われてお らず ， 実用面か らもナ

ノ微細構造が 液滴 の 濡れ性また は接触角に 及ぼす影響

を明らかにする必要があ る，そ こ で本研究で は，ナ ノ

微細構造 の 寸法と固体表面の 濡れ性の 関連を明 らか に

するため，高さ ・凹幅 ・ピ ッ チをパ ラメーターとした

ナノ微細構造面で の 液滴挙動の 分子動力学シ ミュ レ
ー

シ ョ ン （Molecular　Dynamics　SimUlation：MD ）を行っ

た．ナ ノ微細構造面における液滴の 接触角 に つ い て，

従来の 理論式を検証す る とともに ， 新たな接触角の 表

現法を検討 した，

α

わ

尋

〜

乃

ム

ち

4

り

，
厂

厂

5

記　号

： 表而構造の 凹 幅

　表面構造の 凸 1嘔

： ポテ ン シ ャ ル エ ネル ギー

： 表面構造凹部における液体分 子の 充填率

： 表面構造の 高さ

　計算系の x 方向 の 長 さ

： 計算系の y 方向の長さ

： 計算系の z 方向の 長さ

： 表 面構造 凹 部に あ る液体分子 の 個数

： 表面構造凹部に あ る液体分子 の 飽和密度 に応

　じた飽和個数

： 分子 iと」の 間の 距離

： 構造表面 と平滑面 の 表面積 の 比率

　表面構造の ピ ッ チ （≡a＋b）

ギリシ ャ記号

こ こ で
，

φ ＝ b！s
，
b は表面構造 の 幅で ある．さらに ，

複雑な ミ ク ロ オ
ー

ダーの 構造 を持 つ 表面 に 対 して，

】996年 に shibuichiらが フ ラ ク タ ル の概念を用い て，

接触角の 定式化を行 っ た
（12’13）．

　
一

方 ， 固体 面 にお ける液滴の 濡れ 挙動は，固体分子

と液体分子の 相互作用 の 結果で あ り，ミ ク ロ な視点か

らの 検討も行われ た（14za）．　 Neumann らは 三相接触界線

の 線張力 Iine　tension と接触線の 曲率を考慮 した修正 モ

デル を提案し〔14），Kwok らは van 　der贓 s の 引力項を

用い て
， 半経験的な理論 モ デル を考案した｛］s

’1刀．さら

に，分子動力学シ ミュ レ
ー

シ ョ ン による検討が非常に

有効な アプ ロ
ー

チで ある こ とも示され て い る．平坦な

固体表面を対象 と して ， 丸山らは接触角を固液 ・液液

分 f’間ポテ ン シ ャ ル パ ラ メータ で 表現するモ デル を提

案し〔ls．19），　 Sinhaは接触角 と Hamaker 定数の 関連を示

した
（20），こ れ らの 成果は，濡れ現象の メカ ニ ズム に対

する本質的な理解を与え るもの と考え る，

α

β

ε

φ

7

σ

θ

ψ

： ポテ ン シ ャル 調整 係数

　ポテ ン シ ャ ル 調整係数

　ポテ ン シ ャ ル 関数 の エ ネル ギーパ ラ メーター

： 分子間ポ テ ン シ ャ ル

： 界面張力

： ポテ ン シ ャ ル 関数 の 長さパ ラ メーター

： 接触角

　表面構造の 凸幅 とピ ッ チの 比

： ナ ノ構造面 に お け る液体分子 が 固体に接触 し

　た面の割合

： ナ ノ 構造面 に おけ る 液体分子 が 固 体 に接触 し

　ない 面の 割合

添え字
　　　　　　　　　　バ
c 　 ．Cassie−BaXterモ ァ ル

1　 ・
液体

s　 ．固体

v　 ，気体
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WyWerUC1 モ デル

Young モ ア ル

2．　 分子動力学シミュ レーシ ョ ン

　2 ・1 計算系　　図2 に分子動力学シ ミ ュ レ
ー

シ ョ

ン の 計算対象を示す，計算系は 三 次元空聞で あ り， そ

の サイズ は Lx・＝5．83nm，伊 385nm，鯒 31   で ある．

計算は Nvr 一
定の 条件下で行い ，　x とy 方向に周期境

界条件を適用した．z 方向に おい て は ，
．E部の 気相空

間の境界に鏡面反射条件を用い た．計算系の 下部には

1344〜2688個 （4〜8 層）の プ ラ チ ナ原子 に より構成 し

た固体壁を配置し， その FCC ＜ 111＞面を固液界面に し

た．固体壁 の 下部の 計算領域外側には，同 じ原子構成

で計 1344個の フ ァ ン トム 原子層を 4層配置 し，半無限

的な固体壁を模擬したCIS）．計算の 便宜上 ， アル ゴ ン 分

子で液滴を形成し，図2 に示 して い るの はそ の 初期配

置で ある．図 2 に示す計算空間に対 して ， アル ゴ ン 液

滴が安定的に存在で きる個数は約 400〜600 で あり， こ

こ で は ， 500個 の ア ル ゴ ン 分子を用い た．図 3 に解析

した 固体壁 面 の ナ ノ微細構造 の
一一
例を示す．パ ラ メー

ターの a，b，　 h，　 s は ， それぞれ構造物の 間幅，凸幅 ，

高さ，ピ ッ チ を表 し ，
こ れ らの 詳細な寸法は表 1に 整

理 して い る．

　2 ・2　計算方法　　計算に用い た時間ス テ ッ プは

5fSで ある．計算系の 初期温度は 100K と設定 し，計算

開始から 2万 ス テ ッ プまで，系全体に対する 速度ス ケ

ーリン グに よ る温度制御を行っ た ，そ の 後，計算領域

内の 固体壁の 最外層 の み温度制御を行 い ，固体壁の 温

度を
一一

定 に維持 した，運動方程式 の 数値積分に は

Velocity　Verlet　algorithrnを適用 し た
〔21〕．力 の 計算につ い

て は，カ ッ トオ フ 距離を 3．5σ i
に 設定した．

　分子 間相 互 作 用 に は ，同 種 分 子 に 対 し て

Lennard−Janesポ テ ン シ ャ ル を 用い た．

・吋 号闇 ］
（4）

液 ・液分子 （Ar− Ar） につ い て は，　 at ＝340弘 ，

ε1
＝＝　1．67　x 　10

−21J
であ り， 固 ・固分子 （Pt− Pt）に っ

い て は ， σ
s
ニ2．475A 　，　 es ＝8．35xlO

’2°J を用 い た．

異種分子 （R − Ar）間の 相互作用にっ い て は次式に示

すような Lennard−J  es に近似した関数を用い た．

幌 練飄 訓 （5）

加

z

』

鴇

鞘 爨雛
　 　 η画γ・卿・・r嗅揚騒ゴ

話 亀艝・巧广　」厂　｛∫巾」广

il：：
；

こF1「」広匸ポ
嚼 薄 鍛 ；照 難＿ごシ

｛
こ
 ∫ 砂

／
早ヒ「『

驫

th  nnostat

　　 layer

Fig．2　　1nitial　configuration 　of　molecular 　dynamics

　　　　S  ulation　syst  ．

臥
　h田

轟

篤
沸

驚

臼
虱
 

Sb

　 a

Ifag
’
　
1
’
　1

蓋蟻钁錘 蘿歸
Fig．3　　Sセe　pa  eters　of　nanostructUres　at　the　soHd

　 　 　 　surface，

こ こ で ，
ポ テ ン シ ャ ル パ ラ メ ータ σ

，t と esi は ，

Lorentz−Berthelot則 に基づ き，σ
，J
＝（σ 1＋ σ s ）12　（the

LorentZ　rule）， ε
、1
＝佩 （the　Benhelot　rule）で 与

えた
（2P3 ），なお，ポテ ン シ ャ ル 井戸 の 深 さを Berthelot

則 で 表す際 ， 過大に評価され る こ とが知 られ て い る

（as・24），その た め，式（5）に係数α を用 い て ポテ ン シ ャ ル

井戸の 深 さを調整する．α ＝O．14 （盂 羸 ）にする

と，固液分子間ポ テ ン シ ャ ル 井戸 の 深 さは液 ・液分子

と同様 になる．また，係数βを用い て 固液分子間ポ

テ ン シ ャル の斥力項 を調整するの も非常に有効な方

法で ある
as’「7）．式（5）で は係数 α と βの 両方を用 い て ，

異な る 固液界面エ ネル ギーを実現 で きる  ．なお，平

坦 な固体面上 の 液滴につ い て は ， 係数 α とβ を調整 し

た際 の 濡れ挙動をすで に文献（29）で報告 して い る．液

滴 が 完 全 に 固体面 に濡れ て 液膜 とな るの は ， α ＝1と

β＝1， α ＝0．5とβユ1，α ＝0．14とβ＝1を組み合わ

せ た場 合であっ た．こ のなか で ， α ＝ O．14 とβ＝1は

固液相互作用が最も弱 い 親水性界面 となっ て お り，こ

れ に対す る ナ ノ微細構造の 影響を調べ る．α ＝0．14 と

β＝0，5の 場合は ， 部分濡れとな り， 固液界面 に液滴が

形成され た．平滑面との 比較の た め に
， 本報の ナ ノ 構

造面 で は α ＝ 0，14 ， β ＝ 1および α ＝0．14，β＝0．5 を

用い た．次章に示 す よ うに ， α ＝O．14 ， fi　・・1を用 い

一178 ．
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Table　l　Simulation　cases 　and 　measured 　contact 　angles ．

、ゆ 9勲 〜熊 ．恥 卿 e重er，【n朔
s ＋ 2h0

　［≠5 〜1曾g．1　　（α ＝0』4）

Casesa
b h s置a＋b φ ニ b！s　 r ＝ B＝LO β

・O．5

fiat

（a）　　　　3．054

（b）　　 3．054

（c）　　　2．221

（d）　　　　2．22呈

（e）　　 0．555

（f）　 　 0555

（g）　　　 1．388

（h）　　　 1．388

（i）　　　　　　　1，1　10

  　　 L110

（k）　　　 0．833

（1）　　 0，833

（m ＞　　 0555

（n ）　　 0．555

（o）　 　 0555

（P）　　　　0555

（q）　　　　0，555

〔r）　　 0555

665511553300883355775522553311883355775522558811338855220022000011110000373737373737373737505050505050505

 

50

494949494949494949α

α

0。

α

α

位

0，

α

α

駄

α

α

α

α

0，

α

0。

0，

006666333333338800337777444444448811887777999999993311552222111111111111

1660000669911440000r7700008822771100000442288224455776655000000000000000000006173737373737336730512525636363635013 

133636494949496386

il1111111111111121200000000000000000006。

諺

嘉

究

墓

翼

鬘

羅

器

怨

た 場合 は ， 液体が 平滑面 と同様にナ ノ構造面に 完全 に

濡れ る こ とに な り，こ こ で は親水性界襾 と定義する．

α ＝ O．14，β＝05 を用い た場合，液滴の平滑面にお け

る接触角度が 60Q であるが，ナ ノ構造面における接触

角は大きくな り，疎水性 が増 した こ とか ら疎水性界面

と定義す る．

3．　 計算結果及び考察

　表 1 に 示す各計算ケ
ー

ス に お い て は，計算開始後

25ns を経過 した 時点 で す べ て の 計算系 が 定常状態 に

なっ た．その 後 ， 定常状態を維持 し， 3．5〜4．〔  の 間

の 座標デー
タに基づ い て 液滴 の ス ナ ッ プ シ ョ ッ トを多

数抽出した．それぞれ に対し，
三 相界面付近の 液滴形

状 とナ ノ構造 の 凸部の 上面 との接線を描い て，そ の 角

度を接触角 と定義した，そ の 平均値を接触角の 結果 と

して表 1に 示す．なお，平均値か らの接触角の ばらっ

きは約± 5
°

の程度で あ っ た ．

　3 ・1 親水性界面　　α ニ0．14，β＝1の条件に お い

て，液体分子の 平坦 界面とナ ノ微細構造界面における

濡れ挙動は，図 4 より比較で きる．ナ ノ微細構造を持

つ 固体壁 面の い ずれ も平坦 面とほぼ同じく， 液体分子

が完全 に 界面に 吸着され る，ナ ノ構造物間の 凹幅は異

な っ て い るにもか かわ らず ， 液体分子が隙間なく浸透

して い るこ とが分かる．これ らの 場合 は ， 接触角がす

べ て 0 となり，い ずれ の 界面 も親水性を持つ ．α ＝0，14
，

β＝1の 条件は親水性界面の 中で も比較的に弱い 親水

性 を有 して い る が
働
，ナ ノ微細構造 に よ る接触角の 変

化 は 顕著 に現 れ な い ，

　3 ・2 疎水性界面　　α ＝0．14，β；0．5の 条件につ

い て は，図 5 に示す ス ナ ッ プシ ョ ッ トよ り各計算ケ
ー

ス の 結果 を比較で き る．平坦 面 にお い て は，液滴 の 接

触角が 6e
°

前後 で あり，β＝置の 時に見 られた界面吸

着現象が顕著に現れて い ない ．図 5および表 1 よ り ，

ナ ノ微細構造面 の 接触角が い ずれ も平面の そ れ よ り大

きくなっ たこ とが確認 で き る．これ は，平面 の界面構

造が均
』
で あ るの に対 して ， 構造面の パ ラ メーター

の

変化に よっ て 不 均
一

な界面構造が形成され，その 結果 ，

異なる界面濡れ現象が生 じたと考えられ る，そ こ で，

接触角と凹幅a 凸幅b，ピ ッ チ s
， 高さ h との それぞ

れの 関係を図6 にまとめて示す．図 6 より凹幅 鶤 凸幅

b と ピ ッ チ s が 小 さくなればなるほど疎水性を強化 で

きる傾向が み られ る．凹 幅 a や凸幅 bが 液体分子 直径

（0．34  ）と同 じ程度 になる と単純に は整理 で きず，

他 の パ ラメ
ー

タ
ー

の 影響によっ て接触角に差 の 出るこ
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Fig．4　　Snapshots　ofthe 　structured　sur飴ce　fbr

　　　　α
＝0．14，β＝＝1（hydrophilicity）

Fig．5　　Snapshots　ofthe 　stmctured 　surface 　for

　　　　a ＝0．14，β＝0．5 （hydrophobicity）．
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Fig，6　　Effects　ofthe 　nanostructures 　on 　the　contact 　angles 　at　the　surface 　of　cr≡ O．14，β＝ 0．5，

とが分 か る．高さ h に つ い て は 明確な差が 見られなか

っ た．

4．　 理論との比較および修正式の 提案

　 4 ・1 従来理論式との 比較　　Wenzelモ デル で は ，

界面構造 に よる固液接触面の面積が増加する と考え る

ため，r
’
を用 い て Young モ デル を修 正 してい る．本研

究で 用い たナ ノ 微細構造 の r
’
は，1か ら 2．63 まで変化

する．図 4 に示 した親水性面 （fi＝1＞におい ては，

接触角の r
’
に対応 した変化 が 現れず，Wenzelモ デル が

対応 しない こ とになる，また，図 5 に示す疎水性面

（β＝05 ）に つ い て は，図 7 に示すよ うに，r
’
の 増加

とと もに接触角が増大するこ とになり，Wenzelモ デル

O
の

8

LO

0．5

0．0

・O．5

・1，0
　 　 1 15 2

ガ

2。5 3

Fig．7　 Comparisons　between　the　MD

　　　　results 　and 　the　WenzePsmodel ，

一lso一

N 工工
一Eleotronlo 　Llbrary 　



The Japan Society of Mechanical Engineers

NII-Electronic Library Service

The 　Japan 　Sooiety 　of 　Meohanioal 　Engineers

ナ ノ微細構造面 の 濡 れ挙 動 に 関す る分子動 力学的研究 1089

と MD 計算結果 とが一
致しない こ とが分か る，　Wenzel

モ デル の 修正 した接触角は h〆s の み の関数であり，凹

幅 a 凸幅 b と ピ ッ チ s 間の 関連 を表現してお らず，

MD の 計算結果 を説明で きない こ とが明白で あ る、

　 Cassie−BaXterモ デル で は，凹凸を固気の 複合面と考

え ， φ ＝b！s を用 い て Youngモ デル を修 正 して い る，

図 8 に MD の 計算結果 を φ（＝b！s）で 整理 し ，

Cassie−BaXterモ デル の 修正値と比 較す る．図 8よ り， ψ

が 0．5 より大きく， すなわち， 構造物の凸部が ピ ッ チ

の 半分以 Eを占めた場合，Cassie・BaXter の 予測値と

MD 結果が よ く
一
致す る，しか し，ψ が 0，5 よ り小さ

く，構造物 の 凹部が ピ ッ チの 半分以上を占めた場合 ，

Cassie・BaXterモ デル とMD 結果が
一

致せ ず ，
　MD 結果

は φ ＝0．5に 対 して左右対称に なる．こ こで ， ψ が 0

お よび 1の 場合 は表面構造がな く，MD 結果が平面と

同 じ接触角に なる こ とが確認 で きる．ま た，φ が O．5

の場合におい て ， 凹幅 （あるい は凸幅〉が液体分子直

径より十分大きくなれば， 平面と同 じ接触角にな り（計

算ケ
ー

ス （a）と（b））， 凹幅が液体分子 と同程度の サ イ ズ

に な る と Cassie−Baxterモ デ ル に従い疎水強化に な る

（計算ケ
ー

ス （q）と（r））こ とが 興味深 い ．

　 以上の こ とより， 従来の 理論式 で はナ ノ微細構造に

よる接触角の 変化を評価 で きない と考える．

　 4 ・2 修 正 式 の 提案 　　ナ ノ 微 細構造が も た らす接

触角 の変化の本質は ， 固液界面の エ ネル ギ
ー
分布 に関

連す る．図 9 に固液界面に おける ポテ ン シ ャル エ ネル

ギー
分布 を例示 し，固体面の 形 状 に応 じた 不 均

一
なポ

テ ン シ ャル 場 が形成されて い るこ と を示す，こ の ポテ

ン シ ャ ル エ ネル ギー
の 不均

一
が 面上の 液膜構造を変え，

揚合に よ っ て は液膜を分断 し
， その 結果 ， 疎水性を増

す こ とにっ ながるもの と推測する．

　 こ こ で ， ナ ノ微細構造に よ る界 面 エ ネル ギ
ー

の 変化

を考慮 し ， MD の 解析結果を用 い て新たな接触角の 表

1．0

0．5

ゆ0
Φ
の

8

・O．5

・1．0

　　　　　● MD 　results （β≡05）
　　　　

− Eq．（8）

　　　　　　
・−s
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Fig．8　　Comparisons　berweeri　MD 　resUlts　and

　 　 　 the　Cassie・Baxter’s　model ，

現方法を試みた．凹部内の 液体分子 の 充填率プを次式

に定義す る．

　　　 Nr
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（6）　 f ＝
　　　Ns

Nrは凹部にある液体分子 の 個数，　Nsは飽和密度に応 じ

た飽和個数を表す，こ の 充填率 fに よ り凹部における

液体分子 の濡れ度合い を表す．凸部と凹部を合わ せ た

液体分子 が 固体に接触 した面の 割合が璽 で ， 液体が固

体に接触 しない 面の 割合が峨 とすると，

φ ．b ＋ （a ＋ 2h）／ 　 　 　 　  
　 　 s
　 　 　 　 　 　 s

φ ．
（a ＋ 2h）（1一の 　 　 　 　  

　 　 v
　 　 　 　 　 　 5

す な わ ち，接触角に 関す る次の 修正 式 を得 る．

c・ser ＝ φ
、
　c・sθ

y
＋ φ

，
　c・s180

°

（8）
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図 leに 示 し ， 両者がよく
一

致す るこ とが分かる．式（8）

は凹部内の分子充填率／に基づ い た半経験的な表現で

あ り，よ り
．一
般的な表現 の 構築が今後の 課題で ある．

5　 結 言

　分子動力学シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン を用い て ， ナ ノ微細構

造を持つ 固体壁面で の ナ ノ液滴の 濡れ挙動の 検討を行

い ，以下の 結果 を 得た．

（1） ナ ノ 微細構造に よる接触角の変化は ， 親水性界面

　　で はみ られない もの の，疎水性界面で は顕著に表

　　れる．

（2）ナ ノ微細構造 に よる接触角の 変化は Wenzelモ デ

　　ル ，Cassie−Ba ぬer モ デル で は 表現で き ない ．

（3） ナ ノ 微細構造を考慮した液滴の 接触角の 新たな表

　　現法を提案した．
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