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研究成果の概要（和文）： 
フラーレン-黒鉛ハイブリッド超潤滑界面の摩擦過程を分子力学法で計算するシミュレータを
開発し、本界面が走査方向に対して格子の整合・不整合に由来する顕著な異方性を示す事を明
らかにした。特に整合性の良い[1010]方向の超潤滑の起源が、(1) C60分子の微小回転（傾き）、
(2) C60分子とグラファイトとの点的接触及びそれが誘起する C60分子の弾性変形である事を示
した。そして[1230]方向の近似的なゼロ摩擦の出現理由が、隣接する 2 極小点間のエネルギー
バリアが走査過程中消失しないで、常に存在するためである事を明らかにした。 
 
研究成果の概要（英文）： 
Simulator calculating frictional process of superlubric fullerene-graphite hybrid interface 
using molecular mechanics method has been developed, and the marked anisotropy of this 
interface due to the commensurate and incommensurate contacts at the interface is 
revealed. Particularly it is clarified that origins of superlubricity along the commensurate 
[1010] scan direction are (1) C60 small rotation (tilting), and (2) point-like contact between 
C60 molecule and graphite and its induced elastic deformation of C60 molecule. Furthermore, 
origin of the near-zero friction along [1230] direction is ascribed to that the energy barrier 
between neighboring minima does not vanish or always exists during the scanning process. 
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１．研究開始当初の背景 
近年のナノテクノロジーの発展によって

微細加工のバリエーションは驚くほど多岐

に渡り、マイクロマシン、ナノマシンの実用
化への夢が膨らむが、現実には問題は簡単で
はない。その理由はミクロの世界では機械が
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動きにくくなってしまうからである。例えば
半径1cmの球体と1nmの球体を比較すると、
表面積の体積に対する比率は、1nm の球の場
合、1cm の球に比べて 1000 万倍にも及び、
表面の効果が 1000 万倍になる。この時表面
を介して働く微視的な物理結合・化学結合が
顕在化して摩擦力が極めて大きくなる。つま
りナノテクで作成に成功した微細機械を動
かし始めても、何らかのきっかけで摩擦が生
じて機械が止まってしまう可能性が高い。こ
れはマイクロ・ナノマシン市場の拡大を推進
する上で大きな障害となり得る。こうしてナ
ノテクノロジー産業の要請から、微小領域で
の摩擦をコントロールする研究、特に超低摩
擦・超潤滑研究のニーズが発生する。 

そこで我々はナノサイズのボール（フラー
レン）をナノサイズのシート（黒鉛）で挟ん
だシステムにおいてボールの回転・転がりが
超低摩擦を誘起するのではというアイディ
アに基づき、申請者(佐々木・成蹊大)は、連
携研究者(三浦・愛教大)と協力して摩擦力顕
微鏡を用いた超低摩擦の研究を理論と実験
の両面から展開している。2003 年にグラフ
ァイト薄膜で C60単層膜を挟んだサンドウイ
ッチ界面、2005 年に C60インターカレートグ
ラファイト界面を作製し、本システムが実験
装置の測定精度以下の最大静止摩擦力と平
均摩擦力(動摩擦力)を示す事を発見した。す
なわち、このシステムは、100nN 以下の荷重
で 0.001 以下の摩擦係数を示しており、グラ
ファイトや二硫化モリブデンの値よりも小
さくなっている。透過電子顕微鏡によると、
得られたフィルムにおいて、C60 分子はグラ
ファイトの平面内で最密充てん構造をとる
一方、[0001]軸方向には C60 単分子層が約
1.3nm の間隔で積層する構造になっている。
申請者は若手研究(B)(H17～H18)においてこ
の積層距離を分子力学シミュレーションに
より説明する事に成功している。 
更に 2007 年、C70インターカレートグラフ

ァイト界面を作製し、実験装置の測定精度以
下の平均摩擦力(動摩擦力)を示すことを発見
しているが、摩擦力像の示すドメイン構造の
解釈や、C70の充填構造が未解明である[5]。 
このように申請者らは超低摩擦を示すフラ
ーレン—黒鉛ハイブリッド材料の開発に成
功し、開発サイドは量産化に向けた試みを進
めている。また摩擦力顕微鏡を用いて展開さ
れる超低摩擦の研究は、申請者のグループを
中心にここ 2～3 年の間に急激に進みつつあ
り、特に申請者のフラーレンー黒鉛ハイブリ
ッドナノ界面の超低摩擦研究は当該分野の
研究を世界的にリードしている。このことは、
2005 年ワシントン D.C で開催された世界ト
ライボロジー会議（WTC）の「超潤滑」シン
ポジウムで、我々の超低摩擦研究が、基調報
告（Keynote speaker としてコミッティ賞を

受賞）として報告されたことからも分かる。
さらに、H17 年度文科省若手科学者賞、UBS
スペシャルアワード(2006)、H18 年度表面科
学会論文賞、2006 年度トライボロジー学会
論文賞、Excellent Poster Award (2007) な
ど国内外で数多くの賞を授与されている。 
しかし原子スケールの超潤滑の発現機構

は 2003 年の最初の測定以来理論的には全く
明らかになっていない。そこで申請者は「基
盤研究として、フラーレン—黒鉛ハイブリッ
ド材料界面解析専用の摩擦力顕微鏡シミュ
レータを開発し、これまでの測定結果に明確
な解釈を与える事で、アトミックスケール超
低摩擦のメカニズムを解明し、将来更に優れ
た超潤滑剤開発が可能になるのではない
か。」と着想するに至った。上述のように現
状で既に理論・実験の両面からプライオリテ
ィを持つ申請者のグループが、理論的な側面
から更に世界を大きくリードするため、本研
究計画の推進が必要不可欠である。 
 
２．研究の目的 
本研究では以下を目的とする。 
フラーレン-黒鉛ハイブリッド超潤滑界面

の摩擦過程を分子力学法で計算するシミュ
レータを開発すること。 

開発したシミュレータを用いて、超低摩擦
力の走査方向依存性を調べること。 
特徴的な走査方向に対する超低摩擦特性

のメカニズムを、C60 分子の運動や変形など
の挙動に着目して明らかにすること。 
 
３．研究の方法 

分子力学シミュレーションを用いてグラ
フェン/グラフェン界面とグラフェン/C60界
面（C60ベアリング系：上図）のトライボロ
ジー特性を数値的に調べる。 
グラフェン、C60分子内部の炭素原子ネッ

トワークの共有結合を表す Tersoff ポテンシ
ャルと、ナノ探針-グラフェン、グラフェン-
グラフェン、C60-グラフェン、C60-C60間の非
結合相互作用を表す LJ ポテンシャルの和で
表わされる全エネルギーを、Polak-Rebiere
タイプの共役勾配法(CG)法を用いて極小化
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する。 
C60ベアリング系の計算の場合のみ、グラ

フェンシート 2 枚と単一 C60分子を含むユニ
ットセルに、周期的境界条件を適用する。グ
ラフェン/グラフェン界面には非周期モデル
を適用する。準静過程の近似が成立する条件
下、すなわち v → 0、T →0 K の極限で、ナ
ノ探針、非周期孤立グラフェンシート、周期
的上層グラフェンシートの滑り（走査）や剥
離に対して、モデル全系の構造最適化を行う。 
 
４．研究成果 
(1) [1010]方向の超潤滑 C60 ベアリング機構
の解明 
(N. Itamura, K. Miura, N. Sasaki: Jpn. J. of 
Appl. Phys. 48, 030214  (2009)) 

グラファイト/C60/グラファイト界面の超
低摩擦シミュレータを開発した。これを用い
て、グラファイト/C60/グラファイト界面で、
上層グラフェンを走査する時、C60 分子に特
徴的な、スティック・スリップを伴う並進運
動や振動運動、回転、転がり運動がどのよう
に超潤滑機構に寄与するかを、[1010]方向の
走査に対して調べた。計算の結果、超潤滑に
は、C60 分子の回転だけではなく、弾性変形
やグラフェン/C60 界面での接触状態など複数
のファクターが寄与している事が示された
（上図）。このように C60分子の内部自由度が、
ベアリング系がグラファイト系よりも優れ
た超潤滑特性を示す起源の一つであること
を明らかにした。 
 
(2) 原子スケール摩耗：グラフェン探針生成
機構の解明 
(N. Sasaki, H. Saitoh, K. Terada, N. 
Itamura, K. Miura: e-J. Surf. Sci. 
Nanotechnol. 8, 173-180 (2009)) 
フラーレン—グラファイトハイブリッド

表面を探針でこする場合、グラファイト/グラ
ファイト界面で滑りが起きる場合と、フラー
レン/グラファイト界面で滑りが起きる場合
が想定される。グラファイトの超低摩擦機構
を知る事は、フラーレン—グラファイトハイ

ブリッド材料の超低摩擦機構を議論する事
につながるため、探針-グラファイト多層膜系
のシミュレーションを行い、特に探針-表面接
触領域近傍の探針、及び最外層グラフェン、
第二層グラフェンの振る舞いを調べた。フレ
ーク探針の生成する機構と超低摩擦との関
係を議論するため、各探針高さの任意の結晶
軸方向に対して、水平走査を行い水平力曲線
を計算したところ、滑り特性が、摩擦力顕微
鏡探針による摩擦からフレーク探針による
摩擦への転移を見せた。この知見は原子スケ
ール摩耗の初期過程とみなす事が出来る。 
 
(3) 超潤滑 C60分子ベアリングの異方性 
(N. Itamura, K. Miura, N. Sasaki: Jpn. J. of 
Appl. Phys. 48, 060207 (2009)) 

初年度開発した超低摩擦特性解析シミュ
レータを用いて、C60 分子ベアリング系（グ
ラファイト/C60/グラファイト界面）の走査方
向依存性を発見し、グラファイト系（グラフ
ァイト/グラファイト/グラファイト界面）と
比較した。計算で得られた摩擦力は、[1010]
方向の非常に狭い領域でピークを示し、他の
走査方向では、1pN 以下でほぼ一定の値を取
っている（上図）。特に[1230]方向では、摩擦
力はほぼゼロとなった。水平力曲線の振る舞
いは、六員環を介した C60分子の炭素結合上
の滑りと、隣接 AB 積層サイト上への不連続
ジャンプを反映している事が明らかとなっ
た（下図）。摩擦力の荷重依存性は上記の異
方性を顕著に反映する振る舞いを見せた。荷
重依存性の結果からシミュレーションによ
って得られた摩擦係数の大きさは、これまで
に我々のグループの実験で得られた摩擦係
数の大きさとほぼ等しいオーダーになった。 

 

(4) 単層グラフェンシートの剥離過程の超潤
滑 1 
(N. Sasaki, H. Okamoto, N. Itamura, K. 
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Miura: e-J. Surf. Sci. Nanotech. 8, 105 
(2010)) 

C60 分子ベアリング系のスライド部分であ
るグラフェンシートの剥離過程における面
接触時の超潤滑スライド運動を計算し、水平
方向の摩擦力の振る舞いと同期した振る舞
いが垂直方向の剥離力に現れる事を示した。 
 
(5) C60 分子超潤滑ベアリングにおける特異
なゼロ摩擦領域の原子スケール機構 
(N. Itamura, H. Asawa, K. Miura, N. 
Sasaki: J. Phys.: Conference Series 258, 
012013 (2010)) 

C60 分子ベアリング系（グラファイト/C60/
グラファイト界面）の超潤滑の異方性を発見
した際に見いだされた、摩擦力が 1pN 以下で
近似的にゼロになる特異な領域の微視的メ
カニズムを議論した。上層グラフェンの各走
査位置に対して、C60 分子一個が受ける全ポ
テンシャルエネルギーVtotalをC60分子の中心
位置の関数として計算した結果、全走査過程
で(1) C60分子は極小点Pに位置しながら移動
する事、(2) 上層グラフェンの走査に伴う、
隣接二極小点間のエネルギーバリアΔVtotal

が、常に有限値となる事が分かった（上図）。
従ってT→0Kかつ走査速度 v→0の極限では、
C60分子は現在の極小点 P から隣接極小点に
ジャンプしない。このように往復の全走査過
程で全ポテンシャルエネルギー面上に有限
のエネルギーバリアが存在するため極小点
（C60 分子）が連続移動し、その結果特異な
ゼロ摩擦領域が現れる事を明らかにした。 
 
(6) 単層グラフェンシートの剥離過程の超潤
滑 2 
(N. Sasaki, H. Okamoto, S. Masuda, K. 
Miura, and N. Itamura: J. Nanomat. 2010, 
742127 (2010))   

C60 分子ベアリング系のスライド部分であ
る矩形グラフェンシートの剥離に着目し、剥
離過程が矩形グラフェンの縦横比率に強く
依存する変形を伴って進行する事を示した。  
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