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研究成果の概要（和文）：量子化学計算を用いて、金属表面、炭素繊維表面およびガラス表面とエポキシ樹脂と
の接着相互作用に関する分子論的な研究を行い、水素結合が接着相互作用の要因になっていることを明らかにし
た。とくに接着界面に存在する吸着水の影響について理論的な考察を行った。計算モデルには接着剤分子として
ビスフェノールA型のエポキシ樹脂を、被着材表面として水酸化されたγ-アルミナ面および同様に水酸化された
炭素表面とシリカ表面を用いた。吸着水の層の厚みは接着力に極めて重要な効果を及ぼし、とくに吸着水の層の
厚みが増すと界面の接着力が急激に低下することを理論的に明らかにした。

研究成果の概要（英文）：We have carried out theoretical studies of adhesion interactions of epoxy 
resin and metal surface, carbon surface, and glass surface using quantum chemical calculations, 
demonstrating that hydrogen bonding is a main factor for the adhesive interactions. In particular we
 considered effects of adsorbed water molecules on the adhesive surface. Our calculation models 
consist of epoxy resin of the bisphenol A type with hydroxylated alumina, carbon, and glass 
surfaces. Adsorbed water layers significantly weaken the adhesive forces.

研究分野：化学
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１．研究開始当初の背景 
接着現象は最も興味深い界面現象の一つであ
る。接着剤を用いた材料の接合は工業的にも
非常に重要な技術であり、自動車産業や航空
産業をはじめとする多くの工業分野で利用さ
れている。 接着性を向上させるために多くの
実験研究が行われているが、接着がどのよう
な界面相互作用に より起こるのかは十分に
は明らかにされておらず、古くから議論の対
象となっている。特に原子 分子レベルでの接
着界面の理論的解析はこれまでほとんど行わ
れていない。  

２．研究の目的 
接着機構として、機械的結合、分子拡散、静
電気力、分子間力などが仮説として提案され
ているが、それらの本格的な理論解析はこれ
まで行われていない。本研究では金属や炭素
繊維などの被着材と接着剤との界面におけ 
る引力的相互作用を量子化学計算により解
析する。被着材と接着剤との界面に働く相互
作用エネルギーおよび接着力に関して理論
的に研究する。相互作用エネルギーを静電相
互作用、ファンデルワールス相互作用、電荷
移動相互作用、交換斥力相互作用等の成分に
分割することにより、接着現象の本質につい
て分子論的に考察する。本研究の第一の目的
は、接着の分子論の構築であり、その成果は
高分子化学や界面化学など多方面に応用さ
れると期待される。接着相互作用に関する原
子分子レベルの原理が構築できれば、接着力
を実験的に制御する上でも非常に有用であ
る。 
 
３．研究の方法 
本研究では金属や炭素繊維の接着性能の向
上を目標として、これらの材料とエポキシ樹
脂界面における接着機構に関する理論的研
究を行う。具体的には量子化学計算を用いて
接着界面での化学反応や分子間相互作用を
解析し、接着による安定化のエネルギーや接
着強度を理論的に評価する。一般に接着性を
高めるための表面処理として酸化処理が用
いられるが、それによって表面にヒドロキシ
ル基、カルボキシル基、カルボニル基などの
官能基が生成する。しかしながら、それぞれ
の官能基が接着性にどのように影響を与え
るかは明らかになっていない。界面の接着と
して化学結合による接着と分子間相互作用
による接着が考えられる。酸化処理によって
炭素繊維表面に生じる酸素原子を含む官能
基は反応性が高く、エポキシ樹脂のヒドロキ
シル基やエポキシ基と反応し、化学結合を形
成することで接着に寄与することが考えら
れる。一方で、極性をもつこれらの官能基に
よる水素結合やπ-π相互作用といった分子
間相互作用による接着機構も考えられる。本
研究では、エネルギー分割計算により 
接着界面における接着機構の解明を行う。金
属材料は一般に常温、空気中で表面に酸化被

膜を形成し、その上に水酸基等の官能基の層
を形成している。これらの官能基により空気
中の水分子は吸着され、数原子層程度の水分 
子の層を形成すると考えられる。表面に１分
子層程度の水を吸着した金属表面と接着剤
樹脂との接着機構を密度汎関数計算により
解析し、接着剤樹脂がもつヒドロキシル基や
エーテル基といった親水基と、金属表面の水
酸基とが水分子を介して水素結合ネットワ
ークを形成することを示す。この場合、表面
の水分子が被着材と接着剤の界面の剥離に
対して構造を緩和し、接着力に大きな影響を
及ぼすと予想される。その結果、被着材表面
に吸着した水分子は接着機構を変えて、接着
による安定化のエネルギーや接着力に重大
な影響を与えると考えられる。 
 
４．研究成果 
理論計算による接着機構の解析は今までほ
とんど行われていなかったが、近年の計算機
や計算理論の進歩により表面や界面といっ
た大規模系の計算が可能となった。今年度は
量子化学計算を用いて、金属表面とエポキシ
樹脂系接着剤およびガラス表面とエポキシ
樹脂との接着相互作用に関する分子論的な
研究を世界に先駆けて行い、水素結合が接着
相互作用の要因になっていることを明らか
にした。とくに接着界面に存在する吸着水の
影響について理論的な考察を行った。計算モ
デルには接着剤分子としてビスフェノール A
型のエポキシ樹脂を、被着材表面として水酸
化されたγ-アルミナ面および同様に水酸化
されたシリカ表面を用いた。接着界面に働く
接着力は接着強度に強く関係すると考えら
れるが、実験による接着強度の測定では、濡
れの不完全さや、被着材や接着剤の内部応力
により原子間にはたらく最大接着力は過小
評価されてしまう。そこで、理論計算から独
自の手法を提案し、最大接着力を理論的に求
めることに成功した。吸着水の層の厚みは接
着力に極めて重要な効果を及ぼし、とくに吸
着水の層の厚みが増すと界面の接着力が急
激に低下することを理論的に明らかにした。
この理論結果は接着現象の理解に資するも
のである。 
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