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１．日本熱物性学会の研究分野 

日本熱物性学会の会誌「熱物性」の投稿規定[1]には、 

下記のように記載されている。 

――――――――――――――――――――――――― 

会誌が扱う熱物性とは次の範囲である。熱または物質

の移動現象、エネルギー変換と平衡状態を対象とする応

用科学、工学または工業において必要な物性データの測

定、推算、評価、収集、普及。 

(補足) 具体的には、固体・液体・気体を問わず、あら

ゆる科学・工学的および工業的物質または材料の下記

Keywords ([1]参照)を主とする物性データ、測定、測定

法および機器、物性値の推算、シミュレーション、評

価、収集、普及ならびにこれら周辺間題。 

――――――――――――――――――――――――― 

従って、熱物性学会は「熱に関連する物性データ」を

主たる研究対象とする学会であるといえる。 

２．物質・材料データの役割 

2.1 物質・材料データの利用分野への提供 

物質・材料データとそのデータベースは本連載(2)の図

１に示されているように「物質・材料の開発と利用を橋

渡しする」役割を担っている[2]。すなわち物質・材料の

性質を定量化し数値で表示することにより、物質・材料

のユーザがニーズに対応する適切な材料を選択し機器の

構造設計、伝熱設計を可能としている。 
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2.2 物質・材料の研究開発のための基礎データ 

一方、物性値の温度や圧力に対する依存性のデータ

に基づき物性発現のメカニズムの解明や物理現象の機

構解明を行うことが一般的である。 

次章でも述べるように、比熱容量の温度依存性デー

タから Debye の比熱式が提示され量子力学の有効性

検証の一翼を担った[3-4]。 

上記は物理学発展の歴史上有名な例であるが、現在

の熱物性研究に関連する具体例として、本連載(10)の

「6.2 熱輸送の統計力学を支えるデータセット」で

示されているように[5]、パルス光加熱による時間応答

信号は均質なバルク材料や室温以上の金属薄膜を測定し

た場合には上記のように熱拡散方程式によりフィッティ

ングされるが，白金薄膜を低温で測定した場合には熱拡

散方程式では説明できない．このような実験結果をどの

ように解釈するかは今後の研究課題であり，時間応答曲

線をデータベースに収録して研究コミュニティで共有す

ること が新しい物理学を築いていくための礎となると

考えられる。 

3．有機化合物の構造と性質 

3.1 有機化合物の命名法と分子構造 

有機化合物は固相での利用より液相、気相での利用が

多いため、無機材料の場合ほど結晶構造は重要ではな

く、分子構造の重要性が高い。図１a)の下段に示される

ように有機化合物の分子構造の理解と同定方法は有機化

学の基盤として長い歴史があり、有機化合物の命名法、

分子構造の記述法も基盤情報として整備されてきた。従

って有機化合物のデータは分子構造の正確な情報ととも

に収録された普遍性の高いデータであり、データベース

の整備も無機材料より進んでいる。有機化合物の構造は

有機化学の普遍的規則に従っており、炭素、水素、酸素

などの結合や幾何学的配置は制約されている。 

 



 

 

3.2 有機化合物の記述子 

有機化合物では分子軌道法による計算で分子の幾何学

形状や電子状態などが極めて正確に計算できるようにな

り、有機分子中の元素の結合に関する情報を SMILES

などで与えると、有機分子の３次元形状などの定量的情

報が RDKIT[6]などウェブ上で利用可能なツールにより

算出できる。図１b)の中段に示されるように、このよう

にして計算される定量的な情報を記述子（Descriptor）

として整備する。 

3.3 化合物インフォマティクス 

有機化合物はその元素組成や構造により人間や動物に

対して薬効や毒性を発現する。創薬や毒性評価を行うに

あたり、最終的には実際に有機化合物を投与し、その結

果を統計的に解析して評価することが不可欠である。 

一方、合成を行う前に有機化合物の元素組成や構造か

らその性質を予測することが開発の加速や評価の効率化

のために有効である。図１a)に示されているように下段

の分子構造情報（SMILES など）から中段の記述子を求

め、上段の機能（薬効、毒性など）と記述子との相関を

統計的に解析する３層構造の導入が化合物インフォマテ

ィクス実現のための鍵となっている。 

この取り組みは創薬や毒性評価への AI 導入の成功例と

して認知されており、定量的構造活性相関

（Quantitative Structure-Activity Relationship, 

QSAR）とよばれている[7]。 

未利用熱エネルギー革新的活用技術開発プロジェクト

では機能として蓄熱特性（融点と融解エンタルピー）と

有機化合物の分子構造との相関の解明を定量的構造物性

相関（Quantitative Structure-Property Relationship, 

QSPR）の手法により実施している[8,9]。 

3．無機材料の平衡性質 

3.1 無機材料の平衡性質のデータ整備と物性物理学の発

展 

単体元素固体の比熱容量に関する Dulong-Petit の論文

（1819 年）においては室温でのモル比熱容量が物質の

種類によらず一定値になることを示している[10]。その

際にダイヤモンドの比熱容量が Dulong-Petit 則による

予測値より相当小さいことが問題となっていた[4]。 

２０世紀初頭までには比熱容量は室温での値のみなら

ず、低温から高温までの広い温度範囲まで測定できるよ

うになり、物性値を温度の関数として整備することが一

般的となった。それに伴い、Debye の比熱式[3]が提示さ

れ、室温でのダイヤモンド比熱容量が Dulong-Petit 則

による予測値より小さい原因は、ダイヤモンドが固く

Debye 温度が高いため、室温は Dulong-Petit 則が成立

する温度に達していないためであることが判明した。 

3.2 結晶構造データベース 

固体単結晶の結晶構造は X 線回折により同定される。

結晶構造のデータの集積とデータベース化は物質材料デ
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図１ 物質・材料の組成、構造、物性を表現するデータの構成と階層性  

a)有機化合物のインフォマティクス、b)無機材料の平衡性質、c)無機材料の輸送性質 



 

 

ータにおいて最も先行しており、ICSD[11]は商業的に利

用可能であり、世界の多くの研究機関、大学、企業に導

入されている。Pauling File[12]も有名であり、

Springer Materials にも収録されている。物質・材料研

究機構が公開している AtomWork [13] も活用されてい

る。これらの結晶構造データは図１(b)の無機材料の平衡

性質の下段に対応しており、その同定に用いたＸ線回折

データと対になっている場合が多い。 

3.3 熱力学ポテンシャル 

物質・材料の平衡性質は熱力学ポテンシャルによって

記述される。熱力学ポテンシャルは基礎的・汎用的な概

念であり、内部エネルギー、エンタルピー、ヘルムホル

ツの自由エネルギー、ギブスの自由エネルギーがよく用

いられる。これらはルジャンドル変換により相互に関連

づけられている。 

図１(b)の無機材料の平衡性質の中断に示されるよう

に、熱力学ポテンシャルは統計力学の分配関数として計

算される、 

3.4 比熱容量と熱膨張率 

図１(b)の上段に示されるように、定積熱容量は内部エ

ネルギーの温度に関する偏微分、定圧熱容量はエンタル

ピーの温度に関する偏微分により求められる。熱膨張

率、弾性係数はギブスの自由エネルギーから求められ

る。 

比熱容量と熱膨張率は日本熱物性学会の研究対象の一

翼をなすが、物質・材料の平衡性質は日本熱測定学会の

研究分野である。国際的には International 

Confederation for Thermal Analysis and Calorimetry 

(ICTAC)が主要な学会であり[14]、代表的な論文誌とし

て Journal of thermal analysis and calorimetry[15]が挙

げられる。 

3.5 結晶構造と相転移 

同一組成の物質において安定な原子配列は絶対零度で

は生成エンタルピーが最小となる場合、有限温度ではギ

ブスの自由エネルギーが最小となる場合に実現される。 

従って相転移温度と相転移エンタルピーは相転移前後

の結晶構造とその熱力学ポテンシャルが既知であれば求

まる。既知の結晶構造の生成エンタルピーの第一原理計

算による精度は向上してきており、熱力学ポテンシャル

実測データとの比較が重要である。 

このような観点から国際的な連携により CALPHAD 

(Computer Coupling of Phase Diagrams and 

Thermochemistry)データベースの開発が進められてい

る[16]。CALPHAD データベースにおいては熱物性値が

熱力学ポテンシャルにより一貫して表現されることが重

要である。 

3.6 無機材料の平衡性質の理論とデータの体系化 

統計力学によれば熱力学ポテンシャルは分配関数によ

って記述され、比熱容量や熱膨張率などの平衡性質は熱

力学ポテンシャルから導出できる。分配関数は伝導電

子・フォノンの波動関数により表されるので、無機材料

の平衡性質は原理的には対象を量子力学的性質から計算

できる。 

3.7 無機材料の平衡性質に関わるデータの構造化 

無機材料の平衡性質に対してインフォマティクスを適

用するためには、ICSD や Atom Work などの結晶構造

データベースと熱力学データベースを連携させることが

鍵となる。結晶構造と熱力学ポテンシャルが紐づけられ

た大規模なデータセットが存在すればデータ科学的手法

の適用により新規の知見の導出が期待される。 

４．無機材料の輸送性質 

4.1 室温における熱拡散率、熱伝導率と温度依存性 

固体の熱物性値は試料温度の設定が容易な室温付近で

の測定から行われてきた。フーリエが熱拡散、熱伝導の

研究を行った際（1810 年代）にも実験は室温付近でな

されている[17]。 

本連載の第６回で述べたヴィーデマン・フランツ則を

提示した論文（1853 年）[18]においては、連載(6)中の

図１に示されているように室温での 8 種類の金と 1 つの

合金（真鍮）の熱伝導率と電気伝導率との定量的関係を

考察している[19]。 

金属の熱伝導率と電気伝導率の相関を示すヴィーデマ

ン・フランツ則は室温付近のデータに基づいていたが、

熱伝導率と電気伝導率の温度変化のデータの整備に伴

い、温度依存性を考慮したヴィーデマン・フランツ・ロ

ーレンツ則(1872 年)に発展した[20]。 

 なお、材料の利用分野に応じて、温度に加えて圧力に

対する依存性を示したデータや磁場依存性を示した物性

値のデータセットも見られる。 

4.２ 無機材料の熱伝導率・熱拡散率データの現状 

日本熱物性学会は我が国において物質・材料の固相で

の熱伝導率と熱拡散率の研究が最も盛んな学会である。

熱物性学会の編集した熱物性ハンドブックにおいても全

ての物性値の中で熱伝導率、熱拡散率データの比率が最

も高い[21]。固体物理学の視点からは熱伝導率、熱拡散



 

 

率の温度依存性の考察が重要なので、データも温度毎の

物性値を示した表形式か温度の関数として提示される場

合が多い。 

国際的にはパデュー大学の旧熱物性研究センターが発

刊した TPRC データシリーズに固体の熱伝導率（２巻）

固体の熱拡散率に実測値と実測値を評価して求めた推奨

値が記載されており、今日に至るまで重用されている

[22]。 

4.3 無機材料の輸送性質に関するインフォマティクス 

図１に示されるように、有機化合物においては分子構

造が既知であれば記述子を定量的に十分小さな不確かさ

で計算することが困難ではなく、記述子を介して生体検

査データとの統計解析を行える３層構造の成立が重要で

ある。 

無機材料の平衡性質においては充実した結晶構造デー

タベースと熱力学データベースの存在と熱力学ポテンシ

ャルと分配関数により系統的に理論が確立されているこ

とが基盤となっている。 

それに対して無機材料の熱伝導率、熱拡散率などの輸

送性質の現状の考察は工学的であり、量子力学に基づく

物性論的な検討は十分ない。これらの量は熱力学ポテン

シャルや分配関数のみで体系的に記述できず、定量性を

備えた理論的考察は困難である。そのため、インフォマ

ティクスの適用は適用範囲を限定した個別分野に留まっ

ている。 

この状況を打開するために、無機材料の輸送性質を線

形応答理論により記述することと、超高速レーザフラッ

シュ法による観測信号を熱量密度/熱量密度相関関数と認

識することにより、無機材料の輸送性質データの体系化

の実現を目指す。 

５．固体輸送性質の物理学 

5.1 準粒子と素励起 

絶縁体結晶においては熱は殆ど格子振動（フォノン）

によって輸送される。電気伝導体ではフォノンに加えて

伝導電子も熱の担体となる。固体物理学の教科書におけ

る熱伝導のメカニズムの説明においては、フォノンはフ

ォトンのような質量０の粒子とみなし、その密度の温度

依存性、および分散関係と不純物、格子欠陥、伝導電子

との相互作用、フォノン間の相互作用により熱伝導を説

明する。伝導電子に関しては電子のエネルギー分布、不

純物・格子欠陥・フォノンとの相互作用、伝導電子間の

相互作用により熱伝導を理解する。 

この描像の本質は物質・材料を構成する原子の種類や

結晶構造の寄与は全てフォノンおよび伝導電子の性質と

して記述され、それらの粒子はあたかも真空中に存在し

ているとして扱うことである。即ち多様な原子の組み合

わせや結晶構造は全てフォノンと伝導電子の性質として

記述され、物質・材料組成構造の多様性まで遡る必要が

なくなることが本質である。このようなフォノンや伝導

電子は「準粒子」あるいは「素励起」と呼ばれる。 

固体の輸送性質の場合はこれらの準粒子、素励起に関

する情報を材料インフォマティクスでいう所の「記述

子」とするのが自然である。 

5.2 無機材料の輸送性質の理論 

輸送性質は非平衡性質なので熱力学ポテンシャル・分

配関数のみでは表現できない。非平衡状態といっても平

衡状態からあまりにかけ離れていると温度や圧力なども

近似値としても定義できず、対象の多様性を物理的・数

学的に記述することが困難となりその挙動も個別に扱う

しかなく共通的な理論の構築は困難となる。 

一方、熱伝導率・熱拡散率などの輸送物性値は平衡状

態からの乖離があまり大きくない場合に定義される

[23]。電気伝導率を電子のゆらぎの相関により記述する

中野・グリーン・久保公式がその例である[24]。輸送性

質である電気伝導率が平衡状態における電流密度の時間

相関関数に等しいことが示された。このような物性値の

時間相関関数による記述は Kirkwood[25]により提示さ

れたが久保らにより一般化され、平衡性質の分配関数に

よる記述に匹敵する普遍性があるといわれている[23]。 

5.3 熱量密度/熱量密度相関関数と熱拡散率 

レーザフラッシュ法および超高速レーザフラッシュ法

は試料の表面や薄膜/基板界面を均一に加熱し一次元熱拡

散により生じる試料裏面などの温度変化を観測する測定

法である[26]。温度変化は熱量密度変化に比例するの

で、熱量密度/熱量密度の相関関数を観測していると解釈

することもできる[27]。 

液体ヘリウム温度近傍の金属薄膜を超高速ーザフラッ

シュ法により測定した場合にはサーモリフレクタンス信

号が拡散方程式によっては説明できず熱拡散率は定義で

きない[28,29]。このような場合においても熱量密度/熱

量密度ではなく電子エネルギー密度/電子エネルギー密度

相関関数とみなす必要が生じる。即ち信号の初期部分は

立ち上がりが速く、電子は拡散ではなく等速運動してい

るとみなすのが自然なように思われる[30]。 



 

 

図２にこのような場合の電子エネルギー密度/電子エネ

ルギー密度相関関数を横軸を時間の 2 乗として示す。伝

導電子やフォノンの平均自由行程より短い構造を有する

ナノ材料においても単一な熱拡散率は定義できず、２時

間相関関数による記述が必要となる。

 

5.4 インパルス応答関数、相関関数のデータベース 

極低温の試料やナノ構造を有する材料を超高速レー

ザフラッシュ法により測定し、熱拡散方程式から乖離し

たサーモリフレクタンス信号が観測された場合には対象

内のエネルギー移動を熱拡散率によって記述することは

できない。このような場合にはインパルス応答関数であ

るサーモリフレクタンス信号自体が対象内のエネルギー

移動を的確に記述する情報となる。この信号は図３に示

すように電子エネルギー密度/電子エネルギー密度二時間

相関関数として理解される。 

5.5 サーモリフレクタンス信号と熱物性値 

前項では熱拡散方程式が成立しない場合のサーモリフ

レクタンス信号の共有データの重要性を述べたが、熱拡

散法方程式が成立する場合にもサーモリフレクタンス信

号の公開と共有は重要である。 

その理由として、現状では特に表面加熱/表面測温配置

のサーモリフレクタンス法においてサーモリフレクタン

ス信号から熱物性値を算出する解析法が標準化されてい

ないことがあげられる。従って同じサーモリフレクタン

ス信号であっても熱物性値算出のアルゴリズムは研究者

毎に違いがあり、算出される熱物性値も同一ではない。 

このような状況においてもサーモリフレクタンス信号

自体は測定装置の仕様により定まり、仕様が同一であれ

ば同様の信号が一定の再現性で求まると期待される。 

信号のデジタルデータが保存されていれば解析法の進

歩や標準化の進展により、より普遍的な熱物性値が得ら

れる状況が期待される。 

5.6 サーモリフレクタンス信号データの満たす条件 
周期パルス光加熱サーモリフレクタンス法の信号デー

タは理想的には下記の条件を満たすことが求められる。 

 

・パルス周期の全域にわたり等間隔で取得される。 

・サーモリフレクタンス光の変化に比例する。 

・試料を構成する薄膜の膜厚より十分大きい（典型的に

は 100 倍以上）径のレーザビームでの加熱により熱

拡散の一次元性を確保する。 

 

上記が完備したデータの条件であるが、光学遅延方式

の装置や加熱ビームを 10μm 程度まで集光した装置な

どにより、一部の条件が満たされない場合はその詳細を

細くデータとして添付する。 

パルス周期の全域にわたり等間隔で取得されたデータ

はフーリエ級数展開により周波数の関数としての複素フ

ーリエ級数のデータに変換可能であり、複素フーリエ級

数のデータを逆変換すれば元の時間軸上に表した信号を

復元することができる。これが完備なサーモリフレクタ

ンス信号の満たすべき条件である。 

図４に示すように、周期パルス加熱による応答と単一

パルス加熱による応答は相互に変換できるのでサーモリ

フレクタンス信号データからインパルス応答関数を導出

することができる[31]。インパルス応答関数はパルス加

熱以前の過去には信号レベルは０であり、因果律を満た

している。 
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図２ 時刻０において原点に存在した粒子の原点か
らの変位の２乗の時間変化 
緩和時間に達するまでは初期速度で移動する
ので変位の２乗は時間の２乗に比例し、緩和
時間を過ぎて拡散過程となった後には変位の
２乗は時間に比例して増加する 

図３ 裏面加熱/表面測温配置でのパルス光加熱サ
ーモリフレクタンス法、基板に付着した金属
薄膜の界面近傍の伝導電子のエネルギーが光
パルスの吸収により増加するし、表面近傍の
伝導電子のエネルギーの増加により測温工に
対する反射率が変化する。 



 

 

6．おわりに 

無機材料の熱伝導率・熱拡散率などの輸送性質は物性

値の温度依存性として表現されることが主流であった

が、熱拡散方程式からの乖離が顕著となる低温やナノス

ケールのエネルギー移動を研究するためには超高速レー

ザフラッシュ法により観測されるインパルス応答データ

自体を共有することが重要である。インパルス応答関数

はエネルギー密度/エネルギー密度二時間相関関数であ

り、時間軸・周波数軸による表示が相互変換可能なデー

タセットの提供・収集・データベース化が期待される。 

本研究は、国立研究開発法人科学技術振興機構の未来

社会創造事業大規模プロジェクト型「センサ用独立電源

として活用可能な革新的熱電変換技術」において実施さ

れた。 
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図４ 周期パルス加熱後のサーモリフレクタンス信号、以下右回りに、信号をフーリエ級数展開したときのフー
リエ係数の周波数依存性、フーリエ係数の解析接続により求まる単一パルス加熱後の温度応答のラプラス
変換、単一パルス加熱後の温度応答の時間変化（ラプラス逆変換により求まる。 


