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概要 

イオン液体である 1-ethyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate (emi-bf4)は、⾼せん断
速度下でシェアシニングを⽣じる。このシェアシニングの仕組みについて、分⼦動⼒学シ
ミュレーションを⽤いた解明を試みた。その結果、Eyring モデルに基づいた説明、即
ち、イオンが流動するときに乗り越える必要があるイオン間のエネルギー障壁の⼤きさ
がせん断応⼒によって低められるという理解が妥当であることを明らかにした。さらに、
イオンの電荷の⼤きさを様々にスケーリングした計算を⾏い、シェアシニングに関与す
るエネルギー障壁の⼤きさのおよそ半分が静電相互作⽤由来していることを⽰した。 
 

 
Figure 1: 分⼦動⼒学法に基づいたイオン液体 emi-bf4 のせん断流れの全原⼦シミュレ
ーションの様⼦。 
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Figure 2: せん断流れの中でイオンは互いに近づいては離れることを繰り返す((i)→(ii)
→(iii))。その結果、イオンは、その周りのイオンとの相互作⽤によって⽣み出されるエ
ネルギー障壁 E0を絶えず乗り越えながら流動する。Eyring モデルによれば、このエネ
ルギー障壁の⾒かけの⼤きさは、系の応⼒が⼤きいほど低められる。そして、せん断速
度が⼗分に⾼い領域では⼤きな応⼒によってエネルギー障壁は⼗分に低められ、イオン
の流動はより容易になって粘度が低下し、シェアシニングを⽰すと考えられる。 
 

 

Figure 3: emi-bf4のせん断速度に対するせん断粘度のプロット。全原⼦分⼦動⼒学シミ
ュレーションによって得られた結果(⿊丸印)は、⼀次元の Eyringモデルに基づく数値計
算結果(灰四⾓)によってうまくフィッティングされた。このフィッティングの結果から、
シェアシニングに関与するエネルギー障壁の⾼さは 18.7 kJ/molと求められた。 
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