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研究成果の概要（和文）： 
 多体効果を考慮した精密な原子間ポテンシャルを第一原理電子状態計算と熱力学計算を活

用して求め，この原子間ポテンシャルにより摩擦の原子論モデルの超潤滑の安定条件を超潤滑

系の分子動力学計算により解明した．具体的には，超潤滑状態が現実的な摩擦条件のパラメー

タ領域として，接触面が含む不純物原子・格子欠陥などの結晶の乱れや，有限のすべり速度等

に対して安定に存在するかどうかを調べ，超潤滑の安定条件を示した． 
 
 
研究成果の概要（英文）： 

The total energy of contacting surfaces is invariant for sliding distance Q, resulting in 
vanishing frictional force. The increase in interfacial interactions, on the other hand, leads 
to the discontinuous motion of constituent atoms, resulting in the appearance of friction. 
We, thus, see the frictional force changes from vanishing to finite due to increased 
interfacial interactions. This is called friction transition. It has been examined that the 
occurrence of the friction transition by deriving its condition in various inter-metallic 
systems by using pair-wise inter-atomic potentials. The related experiment has been done 
for the frictional system of W(011) tips and Si(001) clean surfaces, and it has been conclude 
that the friction transition has not occurred in the frictional system. This study 
theoretically has clarified whether or not the friction transition occurs in the frictional 
systems by taking into account of many-body inter-atomic potentials. 
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１．研究開始当初の背景 
 原子論モデルの原子スケール摩擦研究に
より，表面間の原子間相互作用から現れる静
摩擦と動摩擦の原子論的機構が理論的・実験
的に調べられるようになった[1,2]．摩擦の
原子論研究により，特異な現象として，定め
られた接触条件で固体摩擦が完全にゼロに
なる超潤滑の存在が理論的に示され，超潤滑
の計算機実験や実証実験が進められてきた
[2]．最近のマイクロマシン技術を基礎とし
た超潤滑の観測は，次世代機械の摩擦制御な
どの超潤滑応用研究に大きな進展をもたら
している[3]． 
 
２．研究の目的 
超潤滑状態が現実的な摩擦条件のパラ

メータ領域，例えば，接触面が含む不純物
原子・格子欠陥などの結晶の乱れや，有限
のすべり速度等に対して安定に存在する
かどうかを理論・実験の両面から調べ，超
潤滑の安定性の条件を明らかにし摩擦と
超潤滑の原子論と摩擦におけるエネルギ
ー散逸機構を解明する． 
 
３．研究の方法 
 不整合接触面では，全エネルギーはすべり
距離Qに対して不変となり摩擦力がゼロと
なる，表面間相互作用(凝着力)があるしきい
値以上に大きくなると不整合接触面に局所
的に整合構造が現れる構造相転移が生じ，原
子は局所的にピン止めされエネルギー散逸
が生じて摩擦が発生する．このように，不整
合接触面では凝着力の増加に伴って摩擦力
がゼロから有限へと転ずる「摩擦転移」が現
れる． 
不整合接触面で摩擦転移が生ずると超潤

滑は現れない．金属結合の現実系を対ポテン
シャルのモースポテンシャルでモデル化し，
金属系での摩擦転移が調べられ，摩擦転移の
発生条件式が導かれた[4]．この条件式は，
すべり面の原子が自身の平衡位置を確保で
きるかどうかを判定する．平衡位置が確保さ
れないと超潤滑は不安定となり摩擦が生ず
る．条件式の評価では，注目する原子のポテ
ンシャルエネルギー ( , )V Q r の，定められた
位置での 2 階微分値

2 2( , ) /d V Q r dr を計算
しその正負を判定する．この判定には，原子
の平衡位置を正確に求めることが重要であ
り，このため注目する材料に適用できる信頼
性の高い原子間ポテンシャルを求めること
が必要となる．モースポテンシャルが適用可
能な金属系[4]の研究によると，金属結合の
強い相互作用下においても摩擦転移は生じ
ないことが結論された[4]． 
 この結論に基づいて，走査型トンネル顕微
鏡による原子レベルの摩擦実験が行われた

[5]．実験では，清浄なタングステン針先端
の(011)面と単結晶シリコン(001)面が用い
られた．これらの表面による原子スケールの
極微小構造の摩擦系を構成し，接触面間距離
を原子間距離程度に制御して弾性接触下の
清浄表面の摩擦力を測定したところ，タング
ステンとシリコンの不整合接触面では摩擦
力は測定分解能以下となって検出されなか
った．この実験結果は，不整合接触面の実験
系では摩擦転移は起こらなかったことを意
味する．この実験の理論的根拠を得るために，
タングステンとシリコンの摩擦系の摩擦転
移の理論解析が必要となった．図 1は摩擦転
移の原子論モデルを示す． 
 

 
     
 
 
４．研究成果 
（1） 現実系の多体原子間ポテンシャル 
 タングステンとシリコンの現実系で摩擦
転移を調べるには，信頼性の高い原子間ポテ
ンシャルが必要となる．単純な電子構造の金
属については，2 体力(中心力)の対ポテンシ
ャルが有用であるが，遷移金属や半導体など
の電子構造の材料については原子間相互作
用の局所環境を考慮に入れた 3体ポテンシャ
ルを研究対象に応じて作成する必要がある． 
 研究対象の材料・物性に応じてさまざまな
3 体ポテンシャルが提案されてきた．図 1 に
示すタングステン(W)とシリコン(Si)の摩擦
系については，W-Si，Si，W の原子間ポテン
シャルが必要となる．本研究では，摩擦の現
実系ポテンシャルとして，少ないパラメータ
で表現でき，定量性の高いポテンシャル[6]
を採用した．このポテンシャルは次式で表さ
れる． 
 

図 1摩擦転移の原子論モデル 



ここで， ijr  は原子間距離， iR は最近接原子
間距離である．このポテンシャルは 8つのパ
ラメタとして 0 ,  ,  , , , ,  A B θ λ α β γ, η をも
つ． 
 (  G η) は原子間相互作用の局所環境の違
いから現れる 3体効果を表し，局所的な原子
配置の影響を考慮した次式により評価され
る． 
 

 
ここで，  η はボンド変角パラメータ， jik∆θ
は注目する原子間のボンド角 jikθ と平衡ボン
ド角 ιθ ダイアモンド構造では 109.47 °との
差であり次式で表される． 
 

 
上述のポテンシャルパラメータを求めるに
は，さまざまな物質の普遍的な凝集の性質を
説明に提案された以下の凝集エネルギー bE
の表式を活用する。 
 

ここで， Z は配位数， pは結合次数である．
上式の凝集エネルギーは対ポテンシャルの
形で記述されており，局所環境に依存する 3
体力の修正項が加えられている．平衡原子間
距離は er は / 0bdE dr = の条件から次式で与
えられる． 

 
ここで、 /S = θ λ，α = δεであり，

/p C Z δ= を仮定した． 
平衡原子間距離 er での凝集エネルギーは
次式となる． 
 

以上の関係式から，平衡原子間距離 er は

ln( / )eD Z と ln( )Z と比例関係を持つことが
示される．シリコンのいろいろな結晶構造に
ついて，これらの関係図 2に示す．比例関係
が示されている．表 1は，このようにして決
定したシリコン, タングステン, W-Siのポテ
ンシャルパラメタを示す． 
 

 
 
 

（2） 超潤滑の安定性解析 
シリコンとタングステンの摩擦モデルの
摩擦転移を表 1のポテンシャルパラメータで
記述される多体効果を考慮した原子間ポテ
ンシャルを用いて調べた．図 1の原子論モデ
ルを用いて，図 3 のように Si(001)面を
W(011)面に対して格子ミスフィット角で接
触させる．上の固体は，5×5×5 のダイアモ
ンド構造の結晶(1625 原子数)である．下の
固体は 18×18×2の面心正方格子(3423 原子
数)である．下の固体の原子を固定し，上固
体の原子の平衡位置を求めて摩擦転移の条
件式を評価する．このとき，タングステン表
面については最密結晶面(硬い面)の W(011)
面を用いた．このようにして摩擦転移の条件
式を調べた結果，超潤滑の接触条件のシリコ
ンとタングステンの不整合接触面では摩擦
転移が生じないこと，すなわち、超潤滑はこ
の不整合接触面で安定に存在することを明
らかにした． 

図 2ポテンシャルパラメータの関係 
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図 3摩擦転移の接触面モデル 


