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研究成果の概要（和文）： 
 本研究では、固体表面間の摩擦・潤滑メカニズムの理解を目指し、固体表面が誘起する液体
の構造化に着目した研究を実施した。結果として固体表面間の摩擦・潤滑特性の新規測定手法
の開発、無機結晶表面―有機分子間相互作用の評価および分子動力学（MD）計算に用いる相互
作用モデルの開発、X線と MD計算による新しい固液界面の構造解析手法の確立、および水和イ
オンによる雲母表面間の潤滑メカニズムの解明を行うことができた。本成果は今後の摩擦・潤
滑制御における潤滑材の設計や研究に貢献することができると確信している。 
 
研究成果の概要（英文）： 
 We have studied the fundamental mechanism of lubrication of liquids and liquid crystals 
confined between solid surfaces. As a result, we have succeeded at (1) the development 
of a new shear measurement of liquids confined between solid surfaces, (2) the evaluation 
and development of an interatomic potential model among an mineral surface and a liquid 
crystal molecule (6CB), (3) the development of new method of the interfacial structure 
analysis using a combination between X-ray CTR technique and MD simulations, and (4) 
understanding the lubricational mechanism of water confined between mica surfaces. These 
results could contribute to the development of good lubricants.  
 

交付決定額 

                               （金額単位：円） 

 直接経費 間接経費 合 計 

２００８年度 1,400,000 420,000 1,820,000 

２００９年度 1,000,000 300,000 1,300,000 

２０１０年度 900,000 270,000 1,170,000 

年度    

  年度    

総 計 3,300,000 990,000 4,290,000 

 

 

研究分野：複合新領域 

科研費の分科・細目：ナノ・マイクロ科学 ・ ナノ構造科学 

キーワード：ナノトライボロジー、表面・界面物性、メゾスコピック系、表面力測定、分子シ

ミュレーション、X線 CTR散乱、水和潤滑 
 
１．研究開始当初の背景 
 固体表面間の摩擦・摩耗の理解および制御
は、効率的な動力伝達による省エネルギー化
や部品の耐久性向上など工学をはじめとす

る幅広い分野において重要な課題である。最
近 、 マ イ ク ロ マ シ ン や ナ ノ マ シ ン
（MEMS,NEMS）技術の発達と共にミクロ～ナ
ノスケールの部品の摩擦・潤滑・摩耗の理解
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および制御（ナノトライボロジー）も必要と
なってきた。従来、摩擦・摩耗の低減には潤
滑油や炭化物・窒化物・フッ化物等の表面コ
ートが使われ、それら潤滑剤の性質は構成す
る分子の構造に強く依存することが知られ
ている。しかしながらミクロ～ナノスケール
の摩擦・摩耗に対する潤滑剤はナノメートル
スケールの膜厚が要求され、潤滑剤の分子構
造だけでなく、特に表面と潤滑剤分子の相互
作用の理解・制御が重要である。 
 
２．研究の目的 
本研究はグラファイトおよび雲母表面間

に挟まれた液体・液晶の粘性、摩擦・潤滑特
性をナノ共振ずり測定により評価し、また表
面‐液体・液晶分子相互作用について分子シ
ミュレーションから考察することにより、特
に表面‐液体・液晶分子間相互作用に着目し
た低摩擦を実現する潤滑剤設計の基礎を形
作ることを目的とする。 
 
３．研究の方法 

雲母表面は原子レベルで平滑な表面を空
気中で準備することが可能であり、表面力装
置の基板表面として用いられてきた。通常用
いられるのは白雲母（KAl2(AlSi3O10)(OH)2）
である。雲母をへき開すると、SiO4四面体お
よびKイオンが表面に露出し、SiO4四面体の
一部がAlO4四面体によって置き換えられて
いるため、表面上で電荷の偏りがある。その
ため双極子を持つ分子は雲母表面と強く相
互作用すると考えられる。 

高配向性熱分解グラファイト（HOPG）表面
は、液晶分子を始めとする有機分子を表面上
で規則正しく配列させることが走査トンネ
ル顕微鏡（STM）を用いた研究から知られて
いる。これは表面‐分子間の CH-π、π-π相
互作用によるところが大きいと考えられる。
HOPG 表面上に規則正しく配列した有機分子
が表面から離れた位置の有機分子にどの程
度影響を及ぼすかを知ることができれば、ナ
ノメートルスケールの厚みの潤滑剤の設計
に大きな知見を与えることができる。 

ナノメートルスケールの厚みでの潤滑剤
と表面の相互作用を評価するためには、広範
囲（数 10×数 10 μm）に平滑な表面が必要
とされる。その点においても雲母表面や HOPG
表面を用いることが有用である。 

液晶分子は分子間の相互作用が強く、配向
性が強い。固体表面との相互作用により表面
近傍の液晶分子が規則正しく配列すれば、表
面から離れたところにいる液晶分子にも表
面の影響が現れやすく、表面の効果を理解す
るには非常に有用である。 
 具体的な研究方法として以下の３つの方
法を用いる。 
（１）ナノ共振ずり測定による雲母・HOPG

表面間におけるサーモトロピック液
晶のレオロジー・トライボロジー直
接評価 

（２）X 線 CTR 散乱法による固液界面の構
造解析 

（３）分子シミュレーションによる液体・
液晶分子の構造・極性と表面構造の
違いによる配向構造の評価 

 
４．研究成果 
 
(１) フーリエ変換式ナノ共振ずり測定法

の開発 
 従来ナノ共振ずり測定で一つの表面間距
離ごとにナノ薄膜の摩擦・潤滑特性を測定す
るのに 3～5 分程度の測定時間を必要とした
が、新たにフーリエ変換式共振ずり測定の開
発により 2～10秒という大幅な測定時間の短
縮に成功した(図１)。本手法により、大幅に
測定対象試料の拡大、同じ試料での測定回数
の増大が可能となった。この新規手法は、本
測定装置のユーザーの拡大・製品化に向けた
大きな成果である。本成果に基づく国際特許
を取得した。また詳細を国際誌に報告した
（Rev. Sci. Instrum., 2009）。 

 
図１ フーリエ変換式ナノ共振ずり測定法 
 
(２) HOPG表面の摩擦・潤滑特性 
 まず HOPG 基板そのものの摩擦特性を調べ
るため、空気中における HOPG 表面間のナノ
共振ずり測定を行った。結果として従来多く
の測定例のある雲母表面間と比較して、摩擦



係数が小さいことが定性的にわかった。これ
は、固体潤滑材として使われるグラファイト
が低摩擦性を示すこととよく一致する。 
 
(３) HOPG 表面上の液晶分子（6CB）の STM

観察 
 本研究は基板表面との相互作用との結果
潤滑材の構造・物性がどのように変化するか
を知ることが目的である。そこで、HOPG表面
上の液晶分子の構造を走査トンネル顕微鏡
（STM）により直接調べた。図２に観察した
STM像を示す。 

図２ HOPG 表面上の 6CB 分子の STM 観察像．
最大高低差は 1 nm. 
 

従来炭化水素鎖の長さに対して系統的な
STM 観察が行われてきたが、本研究では蒸着
等の特別な表面吸着を施さなくても、表面に
滴下するだけで、液晶分子（６CB）が規則的
な構造を示すことが分かった。 
 
(４) HOPG 表面と液晶分子（6CB）の相互作

用の解明と分子間相互作用モデルの開
発：第一原理電子状態計算 

 
グラファイト表面が、どのように液晶の組

織構造に影響を与えるかを解明するため、第
一原理電子状態計算により相互作用エネル
ギーを計算した。さらに得られた相互作用エ
ネルギーから大規模な分子シミュレーショ
ンを可能とする原子間相互作用の力場を精
密に決定した（図３）。 
この力場を使用することで、グラファイト

表面近傍における液晶分子の構造・物性の解
明に向けて、数万原子以上を対象とした大規
模分子シミュレーションを行うことができ
るようになった。本成果の一部を国際誌に報
告した（Mol. Simul. 印刷中）。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 
図３ 第一原理電子状態計算による６CB‐
グラファイト間のポテンシャルエネルギー
と力場の決定。 
 
(５) 雲母表面/塩水溶液界面の構造解析：X

線 CTR散乱法による実験 
 固液界面の構造は、液体と固体表面の相互
作用を強く反映している。そこで直接固液界
面の電子密度を測定する手法である X 線 CTR
（crystal truncation rods）散乱測定を高
エネルギー加速器研究機構フォトンファク
トリ（KEK-PF）で開始した。まず低環境負荷
の潤滑材としての応用が期待できる水に着
目し、雲母表面／塩水溶液界面を測定するた
めの試料セルの製作を行った。試料セルの性
能を確認し、X 線 CTR 測定に適用可能である
ことを確認した上で、実際に雲母表面／超純
水および NaCl 水溶液界面の X 線 CTR 散乱測
定を開始した。現在、予備的な成果が出つつ
あり、解析を進めている。 
 
(６) 雲母表面/塩水溶液界面の構造解析：

分子シミュレーション 
 X 線 CTR 散乱法で直接知ることができるの
は、電子密度分布であり元素の特定ができな
い。そこで原子間相互作用を用いた分子シミ
ュレーションを行い、X 線 CTR 散乱実験の結
果と比較することで、固液界面の構造解明を
試みた。本研究では先駆的な X線 CTR散乱法
の測定結果(Cheng et al., 2001; Schlegel et 
al., 2006)と同じ固液界面である雲母/KCl界
面および雲母/超純水界面に対して、古典分
子動力学（MD）計算を行った。図４に X線 CTR
散乱パターンの実験と MD計算の結果を示す。 
 



図４ 白雲母/KCl水溶液界面の X線 CTR散乱
パターンの実験（Schlegel et al., 2006）
と MD計算の比較。比較のため白雲母/超純水
界面の実験結果（Cheng et al., 2001）も示
す。 
 
 MD計算との比較から、白雲母/0.5 M KCl水
溶液界面では、負に帯電した白雲母表面近傍
に陽イオンであるK＋イオンが収着した構造
を取っていると考えられる。また白雲母／超
純水界面では白雲母の対イオンはK+イオンで
は説明できないことがわかった。 

白雲母／KCl水溶液界面の電子密度分布の
実験とMD計算の比較を図５に示す。ここでz
軸の原点は白雲母表面最外層のSiO4四面体を
構成する酸素の位置に取る。 

図５ 白雲母/KCl水溶液の電子密度分布。実
験（Schlegel et al., 2006）と MD計算の比
較。白雲母表面と垂直方向から見た図。z が
負の位置は白雲母で zが正の位置は水溶液の
領域である。 
 

高濃度（0.5 M KCl）の実験結果とMD計算
の結果が、ピークの位置高さともによく一致
した。このことからMD計算の結果が現実の白
雲母/KCl水溶液界面の構造を精度よく再現
していると考え、さらにMD計算から原子分布
の導出を行った。図５の電子密度のz = 1.9 
Å付近のピークは雲母表面に吸着したK+イオ
ンに対応し、z > 2.5 Å以降のピークは、K+イ
オンに配位した水分子のピーク等に対応す
る。水分子の分布を等密度曲面で表現した白

雲母表面/KCl水溶液界面のスナップショッ
トを図６に示す。K+イオンは内圏錯体として
白雲母表面に吸着し、安定化することがわか
った。このような水和イオンの構造と、表面
力測定の結果と比較することで、水潤滑のメ
カニズムについて考察した。得られた結論と
して、水和イオンで潤滑効果を高めるために
は、①表面にイオンが内圏錯体として吸着す
ること、②第一水和圏の水分子が強くイオン
に水和していること、が必要であることが分
かった。これらの性質はイオン―水およびイ
オン―固体表面間の相互作用のバランスで
決まる。白雲母表面の場合、１価の陽イオン
ではNa+やK+の潤滑性が高く、Li+やCs+では潤
滑性が低いことが予想され、これらの結果は
表面力測定の結果と調和的である。 
 

図６ 白雲母/KCl水溶液界面の原子分布。MD
計算の結果で黄色は水分子の等密度曲面（バ
ルク水の密度の約６倍）を示す。左：界面を
横から見た図、右：界面を溶液側から見た図。 
 
本成果の一部を国際誌に報告した（Geochim. 
Cosmochim. Acta, 2009 and 2011）。 
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