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研究成果の概要（和文）：C60/グラフェン界面、グラフェン/グラフェン界面の超潤滑特性を分子力学シミュレーショ
ンにより調べた。まず(グラフェン)n/C60/(グラフェン)n界面の超潤滑において、多層(n>1)と単層(n=1)の違いを見出
した。単層の超潤滑特性はC60-グラフェン間の積層関係のみによって決まるが、多層の時はグラフェン-グラフェン間
の積層関係も寄与して、より低いエネルギーパスが開くためである。またグラフェンシートの剥離・接着において、面
接触領域でのスティック・スリップ運動に由来する準周期的な水平力曲線波形が得られ、周期がグラファイトの格子定
数にほぼ等しくなることを理論と実験の両方で見出した。

研究成果の概要（英文）：Superlubricity of C60/graphene and graphene/graphene interfaces is studied by mole
cular mechanics simulation. First, for superlubricity of (graphene)n/C60/(graphene)n interface, difference
 between multilayer (n>1) and monolayer (n=1) systems are found. For monolayer, superlubricity is derived 
from only stacking relation between C60 and graphene. However, for multilayer, superlubricity is also deri
ved from that between graphene and graphene, which opens an lower energy path. Next, it is found by theory
 and experiment that, for peeling and adhesion of graphene sheet, quasiperiodic lateral force curve is obt
ained due to stick-slip motion during surface contact region, whose period nearly corresponds to the latti
ce constant of graphite.
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１．研究開始当初の背景 
摩擦の軽減は、全ての機械部品の故障とそ

の波及損失の軽減につながり、省エネルギー
問題に大きく貢献する。一方、フラーレンや
ナノチューブは、その形状から回転・転がり
による効率的な低摩擦稼動が期待出来る。研
究代表者(佐々木・成蹊大)のグループは「ナ
ノサイズのボール（フラーレン）をナノサイ
ズのシート（グラファイト）で挟むと、ボー
ルの回転・転がりによる超低摩擦の稼動が可
能では無いか。」というフラーレン分子ベア
リングのアイディアを実現して、フラーレン
封入グラファイトフィルムの開発に成功し、
本材料の超潤滑機構の研究を理論と実験の
両面から進めている。 
研究代表者は理論的観点から本システム

の超潤滑機構解明の研究を進めている。透過
電子顕微鏡測定は、層間距離約 1.3nm のグラ
ファイト間に挟まれた C60 分子がグラファイ
ト平面内で最密充てん構造を取る事を示唆
している。そこで申請者は若手研究(B)(H17
～H18)においてグラフェン/C60/グラフェン界
面をモデル化し、グラフェン間の積層距離
1.3nm を分子力学シミュレーションで再現す
る事に成功した。次に申請者は基盤研究
(B)(H20～H22)において、グラフェン/C60/グラ
フェン界面の超潤滑の異方性を見出し、整合
性の良い走査方向では C60 分子の微小回転と
弾性接触が超潤滑特性の原因である事を明
らかにした。 
そこで研究代表者は、上記の研究成果を発

展させて「フラーレン/グラフェン界面の摩擦
特性を利用すれば、荷重、走査方向、温度を
パラメタとする摩擦制御が可能なインテリ
ジェント材料（システム）の提案につながる
のではないか？」と着想して本研究計画の提
案に至った。 
 
２．研究の目的 
フラーレン/グラフェン界面の摩擦特性を

利用して、任意の摩擦制御が可能なインテリ
ジェント材料（システム）の提案につながる
糸口を探索することを本研究の目的とする。
具体的には、C60/グラフェン界面、グラフェ
ン/グラフェン界面の超潤滑特性を分子力学
シミュレーションにより調べる。特に(グラフ
ェン)n/C60/(グラフェン)n 界面の超潤滑にお
いて、多層(n>1)と単層(n=1)の違いから多層
効果を明らかにする。またグラフェン/グラフ
ェン界面の超潤滑が、水平方向の滑りだけで
は無く、剥離のような垂直方向の自由度によ
っても誘起されることを明らかにする。 

 
３．研究の方法 

理論班の佐々木・板村(成蹊大)はフラーレ
ン分子ベアリングシステムの原子スケール
摩擦シミュレーションを以下の方法で行う。
グラファイト、グラフェン、フラーレンの各
同素体構造内部の炭素原子間共有結合には
Tersoff ポテンシャル、グラファイトあるいは

グラフェンとフラーレン構造体間の非共有
結合には修正 LJ ポテンシャルを用い、外部
パラメタ（グラフェンシートの移動端の位置、
グラフェン層数、走査・引き剥がし方向）を
変化させて、共役勾配法や分子動力学法に基
づくフラーレン/グラフェン界面ナノ構造の
最適化を行う。 

上記の理論班をメインの柱に据えて、実験
班は連携研究者として本プロジェクトに参
加する。三浦（愛知教育大)はフラーレン分子
ベアリングシステムの摩擦力顕微鏡測定デ
ータを、鈴木(電気通信大)は固体内フラーレ
ン動力学の NMR 測定データを理論班に提供
し、多層滑り摩擦の効果、フラーレンの動力
学が摩擦特性に与える効果を理論・実験の両
面から定量的に理解するために協力する。そ
の過程でフラーレン/グラフェン、グラフェン
/グラフェン界面のダイナミクスを明らかに
する。理論・実験両班とも大学院生を研究協
力者とする。 
 
４．研究成果 
(1) (グラフェン)n/C60/(グラフェン)n界面の超

潤滑 
(1a) 水平力曲線の FFT 解析 グラフェン
/C60/グラフェン界面の水平力曲線の FFT解析
を行ったところ、FFT スペクトルに上層グラ
フェンのスライド方向の格子積層周期に対
応するピークが現れ、動力学における格子の
整合性の影響を指摘することに成功した。
(Sasaki et al., Tribology Online 7, 96 (2012)) 
(1b) 単層界面との比較 グラフェン/C60/グ
ラフェン界面を(グラフェン)n/C60/(グラフェ
ン)n 多層界面に拡張して、最外層の滑りに対
する各層の滑り（並進運動）や回転が系の超
潤滑に与える影響を全エネルギー計算で調
べた。特に多層の場合、整合方向走査の詳細
な解析を行ったところ、単層グラフェンで挟
んで時とは異なり、C60 分子は明確なスティ
ック・スリップ運動を行った。この理由とし
て、単層の場合、C60-グラフェン間の積層関
係のみがポテンシャルエネルギーを決めて
いたが、多層の場合、C60-グラフェン間だけ
でなくグラフェン-グラフェン間の積層関係
もポテンシャルエネルギーに寄与するため、
六員環が AB 積層的に配置しやすくなり、よ
り低いエネルギーパスが開くようになった
ことが考えられる。 
 (1c) 荷重依存性 C60 分子とグラフェンの
接触界面で、グラフェンシートに C60 分子由
来の凹凸のしわが出来、凹部に C60 分子が引
っ掛かってスティック-スリップ運動が起き
る事が見出されている。外部のグラフェン層
を n=2 から 1 層ずつ増やしていったところ、
荷重が増加するほど、n=2 の変形量（凹凸の
振幅）と、n≧3 の変形量とのずれが大きくな
り、グラフェン層数 n が増加するほど境界条
件の影響を受けにくくなることが分かった。
例えば平均荷重=5.8 nN 以下の場合、n=2 の場
合の凹凸振幅と比較して、n≧4 のグラフェン



層の凹凸振幅が約 10％以下に抑えられるこ
とが分かった。 
(1d) 水平力曲線の層数 n 依存性 層数の増
加に伴い、三種類の波形 A’、B’、C’を組み合
わせた水平力曲線が得られた。ただし、B’は
n=2 以上で現れる。A’、B’、C’の最大値をそ
れぞれ fA’c60、fB’c60、fC’c60 (fA’c60 > fB’c60> 
fC’c60)とすると、n の増加に伴い、fA’c60は減
少するが、fB’c60、fC’c60はほぼ一定であった。
グラファイト系同様、n の増加に伴い、波形
A’はのこぎり波形のままで、波形 C’は正弦波
形からのこぎり波形に変化した。同様の計算
をグラファイト系に対して行って比較した
ところ、水平力の最大値は fAgr > fA’c60とな
り、多層構造であっても C60 ベアリング系の
超潤滑性の方が優れていることが分かった。 
(2) グラフェンの引き剥がし過程 グラフェ
ン/グラフェン界面の例としてグラフェンシ
ートのグラフェン基板からの剥離・接着シミ
ュレーションを行った。原子間力顕微鏡測定
との比較を行ったところ、面接触領域でのス
ティック・スリップ運動に由来する準周期的
波形が出現し、その間隔がグラファイトの格
子定数にほぼ等しくなることが、理論・実験
の双方で確認された。 (Ichikawa, Itamura, 
Sasaki, Miura et al., Appl. Phys. Exp. 5, 065102 
(2012)) 
(3) カーボンバンドルと AFM 探針の凝着、
摩擦 カーボンハイブリッド構造の例とし
てカーボンナノチューブのバンドル構造を
考え、これに原子間力顕微鏡（AFM）探針を
押し付けて戻す計算および、走査する計算を
行い、その凝着・摩擦特性を議論したところ、
座屈に由来する個々のカーボンナノチュー
ブの不連続変形の効果が垂直力曲線および
水平力曲線に現れることを明らかにした。
(Sasaki et al., e-J. Surf. Sci. Nanotech. 9, 409 
(2011)) 
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