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1. 序論 
DLCは優れた耐食性や低摩擦性を誇り，摺動部における動力

損失低減等を目的に，コーティング膜として様々な機械部品に

使用されている．近年はDLCに他原子を添加することで性能

の更なる向上が図られている．特定の環境下では水素添加DLC

が非常に良好な低摩擦性を有することが知られている．しかし

成膜の手法や条件，環境により幅広い特性を持ち，更に摩擦表

面の直接の観察が困難であることから，水素添加による摩擦低

減メカニズムについて最終的な結論には至っていない．本研究

では原子挙動を直接捉えることができる分子動力学を用いて摩

擦低減メカニズム解明のための知見を得ることを目的とする． 

 

2. バルク構造解析 
2.1 体積ひずみの負荷 

 DLCのモデリングには高本ポテンシャル[1]および神田のパ

ラメータ[2]を用いる．密度を𝜌 = 1.8～2.4[g/cm3]の 4ケー

ス，水素含有量をH = 0～30%の7ケース設定し，計28ケー

スを対象とした．メルトクエンチ法および構造緩和を経て，動

径分布関数や体積弾性率，混成軌道比を基にモデルが適切であ

ることを確認した．次に，0.1%および0.2%の体積ひずみを印

加し，構造緩和後の原子位置とひずみ負荷前の原子位置より炭

素原子の変位を算出した．主要な結合状態な以下の4通り【炭

素 3個の sp2 / 炭素 2個と水素1個の sp2 / 炭素 4個の sp3 / 炭素

3個と水素1個の sp3】に大別される． 

 

(a) sp2-CC (b) sp2-CH (c) sp3-CC (d) sp3-CH 

Fig. 1: Category of hybrid orbits 

 

2.2 解析結果 

大別された各ケースの平均変位を算出し，比較を行った．例

としてここでは𝜌 = 2.4[g/cm3] の場合を示している． 

 

   (a)  𝜖 = 0.1% (b) 𝜖 = 0.2% 

Fig. 2: Displacements C atoms at ρ=2.4 [g/cm3] 

この結果より，水素と結合した sp2混成軌道が変位しやすい

点が確認される．混成軌道の形状より，sp2混成軌道は sp3混成

軌道より自由度が高い．また水素添加で炭素が終端化され，周

囲の原子からの拘束が弱まったと考えられる．また，これらの

差が水素添加に伴う体積弾性率低下をもたらすと考えられる． 

3. 接触解析 
3.1 解析条件 

ここではDLC-SiC間の接触解析を行う．設定したDLC水素

含有量は0，15，30%である．SiC/SiO2表面は，表面粗さ

RMS=3，5Å，ハースト数H=0.7とし，乱数シード3種により

モデリングする．負荷荷重は次の 6ケースである． 

 Hydrogen ratio: 0%, 15%, 30 % 

Pressure:100, 300, 500, 700, 900, 

1100 MPa 

Feature of SiC / SiO2 

- Hurst number: 0.7 

- RMS: 3.0，5.0 Å 

- Random seed × 3 

Boundary: XY - periodic，Z - free 

Ensemble: NVT (10K) 

Fig. 3: Calculation model of DLC-SiC contact analysis. 

 

3.2 真実接触面積 － 結果と理論の比較 

真実接触面積は，平衡状態における原子の位置およびファン

デルワールス半径より求まる高さデータから接触判定すること

で算出される．次のFig. 4にRMS=5の真実接触面積を示す． 

Fig. 4: Comparison of real contact area at RMS=5 

ここで，Perssonの接触理論による真実接触面積𝑃(𝜁)を次に

示す[3]．𝐸，𝜈，𝜎0はヤング率，ポアソン比，圧縮荷重であ

る．𝜁 は対象とするスケールから決定されるロールオフ波数𝑞0 

およびカットオフ波数𝑞1 を用いて𝜁 = 𝑞1/𝑞0と表される．  
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次に，系サイズ𝐿よりロールオフ波数𝑞0 = 2𝜋 𝐿⁄  を用いて，

最小二乗法で算出値と合致する理論上のカットオフ波数を探索

した．得られたカットオフ波数𝑞1と決定係数𝑅2を次のTable 1

に示す．表中では乱数 seed1~3の値を同時に示している． 

Table 1: The results of least-squares mean applied to real contact area 

 決定係数𝑅2 カットオフ波数𝑞1[109/m] 

H=0% 0.895 / 0.525 / 0.788 0.81 / 0.84 / 0.83 

H=15% 0.697 / 0.593 / -0.19 0.80 / 0.81 / 0.82 

H=30% -2.43 / -0.69 / -0.81 0.79 / 0.85 / 0.83 

 

決定係数に着目すると，H=0%で良好な一致が見られる一

方，H=30%では大きく外れている．つまりH=0%では定性的に



一致するが水素添加に伴い理論の傾向から離れる可能性が伺え

る．また，全ケースで理論と合致するカットオフ波数は約

1.0[109/m]であるが，原子スケールでは1010のオーダーを有

するとされる[3]．すなわち，理論の傾向と一致する場合でも，

定量値では乖離が生じることを示している． 

3.3 真実接触面積 － ヤング率低下と凝着の影響 

理論値の導出ではバルクモデルの弾性率を使用した．しかし

表面近傍では弾性率が低下し得る．ここではDLCとSiO2双方

の弾性率が0.5倍，0.05倍になると仮定し評価を試みた．ま

た，界面で凝着する可能性を踏まえ，接触理論の境界条件を変

えることで，次の凝着あり真実接触面積[3]での評価も試みた． 
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弾性率低下と凝着を考慮した際に理論上合致するカットオフ波

数𝑞1[109/𝑚]を次に示す．3種の値は各乱数 seedに対応する． 

Table 2: The results of least-squares mean applied to real contact area 

 弾性率0.5倍 弾性率0.05倍 凝着有り 

H=0% 0.84/ 0.92/ 0.89 4.62/ 23.6/ 16.9 0.85/ 0.93/ 0.90 

H=15% 0.84/ 0.86/ 0.87 3.50/ 7.11/ 8.97 0.83/ 0.86/ 0.87  

H=30% 0.84/ 0.95/ 0.89 2.99/ 29.9/ 14.1 0.83/ 0.96/ 0.90 

 

弾性率0.5倍および凝着有りのカットオフ波数は依然として

約1.0[109/m] の値を持ち，理論上のオーダーと差が確認され

た．一方で弾性率の極端な低下を仮定すると，妥当なカットオ

フ波数が求まるケースが多々見られる．つまり，表面上の原子

挙動等を含めた弾性率低下を設定することで，原子スケールで

もPerssonの接触理論が満たされる可能性を示唆している． 

3.4 界面隙間を用いた押し込み量の考察 

接触する二面の平均高さが持つ間隔を界面隙間と定義し，エ

ネルギーと荷重の関係から，界面隙間が荷重に対して対数依存

性を持つことが導出される．平衡状態における高さデータより

界面隙間を算出し，全ケースにおいて0.96以上の決定係数を持

つ高精度な対数曲線が得られた．次に，界面隙間の差を押し込

み量と定義した上で，(a)二物体が接触する瞬間から100MPa負

荷時の平衡状態に至るまでの押し込み量と，(b) 100MPa負荷

時から1100MPa負荷時までの押し込み量の2種を比較する． 

 

(a) (b) 

Fig. 5: Comparison of the decrease of interfacial separation at RMS=5 

(a)の比較より，水素含有に伴い，接触の瞬間から100MPa負

荷時までに大きく押し込まれていることが分かる．一方で(b)よ

り，100MPaから 1100MPaまでの押し込み量は減少している．

すなわち，水素含有30%のDLCは低荷重域での変形量が大き

く，相手材の凹凸に覆い被さるように変形したと考えられる．

また，この低荷重域での変形により真実接触面積が荷重との線

形を保ちながら面積の正方向にシフトしたと推測される． 

4. 摺動解析 
4.1 概要 

DLC-SiC接触解析の平衡状態において，DLC上部に10[m/s]

の強制速度を与えることで摺動解析を行った．解析時間は4[ns]

である．なお，摺動解析は各ラフネス及び水素含有量に対して

乱数 seed1の系だけを対象とし，圧縮荷重は300, 700, 1100MPa

の 3種を設定した． 

4.2 結果の評価 

以下にRMS=3，H=0% / 30%の摩擦係数時間推移を示す．  

 

Fig. 6: Time course of friction coefficient at RMS=3 

続いて，同ケースの真実接触面積の時間推移を示す． 

 

Fig. 7: Time course of real contact area at RMS=3 

 H=0%の場合は摺動開始直後から定常状態が見られ，荷重の増加

に伴って摩擦係数および真実接触面積の上昇が確認された．また，

摩擦係数は0.20~0.30の間をとり現実の系と定量的な比較が可能で

あると考えられる．一方H=30%では，摩擦係数は時間と共に減少

傾向にあるが，定常状態であるとは言えない．また，荷重300MPa

において摩擦係数の突発的な上昇が5回確認される．周期境界の影

響で，特定箇所での凝着及びせん断が生じていると考えられる．  

全解析ケースの比較ではラフネスの増大により，摩擦係数が上昇

することが確認された．これは一般的事実と合致する．また，SiO2

が剥がれ，SiCのSi原子およびC原子とDLCのC原子間の結合数

が増す現象も見られた．このDLC-SiC間の相互作用が摩擦係数上

昇に寄与していると考えられる．一方で、グラファイト化等、摩擦

低減メカニズムの1つと目されている現象は確認されなかった． 

 

5. 結論 
 本研究は，DLCへの水素添加が構造変化や摩擦特性に与える影

響について調べることを目的とした．最初にバルク構造解析によ

り，H原子がC原子の変位に与える影響を考察した．次にDLC-

SiC接触解析では，真実接触面積や界面隙間を算出し，弾性率低下

や凝着も踏まえPerssonの理論との比較および考察を行った．最後

に摺動解析を行い，水素添加やラフネス，真実接触面積，凝着の影

響を考察した．  
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1.1 研究の背景 

近年の世界的な環境意識への高まりを受け，省エネルギー等の環境負荷低減の取り組み

があらゆる分野で行われている．とりわけ顕著な例がエネルギー業界や自動車業界であろ

う．エネルギー業界ではクリーンエネルギーの普及が促進され，変革の波が押し寄せている．

全世界のクリーンエネルギー業界は平均年間成長率 20%以上というペースで成長を続け，

関連技術の水準も力強く向上し続けている．自動車業界を始めとした製造業では，主燃料の

根本的な転換に留まらず，機械部品の高効率化が至上の課題として位置づけられている．自

動車の内燃機関に対する厳しい環境規制が各地で見られ，一層の高効率化が求められるの

は世界的潮流である．内燃機関ではガソリンやディーゼルといった燃料が持つ化学エネル

ギーが熱エネルギーに変換され，次いで機械エネルギーに変換される．内燃機関が発生させ

るエネルギーの内，自動車の動力となるのは 20~40%に留まり，それ以外は損失となる．エ

ネルギー損失は主に「冷却損失」，「排気損失」，「機械摩擦損失」の 3種類に大別される．冷

却損失は膨張行程中にガスが冷却されることにより生じる損失であり，表面処理や材質の

改良，構造の改善等で損失低減に取り組まれている．排気損失は排気ガスと共に失う熱エネ

ルギーの損失であり，その一部を回収するための構造としてターボがある．機械摩擦損失は

変速機やブレーキ等で生じる摩擦によるエネルギー損失である．摩擦損失の 40~50%が内燃

機関における摺動部や駆動系で発生するため，これらの摩擦損失低減が技術的課題として

挙げられる． 

表面改質処理やコーティングと呼ばれる技術は，耐摩耗性，耐久性，防汚性，離型性の向

上，摩擦の低減等を目的として適用範囲が年々拡大している．これらは電気的，磁気的，熱

的，光学的，機械的，化学的等の特殊な機能を物質表面に付与することで，付加価値を上げ

る重要な要素となっている．上記の摩擦損失に起因する課題に対して，摩擦低減を目的に

DLC コーティングが頻繁に使用される．DLC コーティングは優れた低摩擦性や耐食性，耐

摩耗性を有しており，様々な機械部品や工具に適用されている．なお，DLC とは Diamond-

Like Carbon の略称であり，炭化水素もしくは炭素の同素体から成るアモルファス硬質膜で

ある．Transparency Market Research の統計によると DLC 市場の約 67%が自動車部品に使用

されており，更に市場全体は年率 6%程度で拡大している．自動車部品に対する特徴的な適

用例が，エンジンのカムフォロワへの適用である．DOHC エンジンのカム吸排気バルブを

押す重要な摺動部において DLC が使用されていることは注目に値する．更にロータリーエ

ンジンの部品にも DLC が使用されている． 

上記のように多用されている DLC は，構成する炭素の混成軌道の割合や水素含有の有無

が性質に影響を与える．とりわけ，水素の添加により機械的特性や摩擦特性および摩耗特性

の変化に大きな変化が見られるが，そのメカニズムは詳細に知られていない．DLC が炭素

主体のアモルファス構造で構成されているため解析的な評価が容易でないことが理由とし
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て挙げられる．また，摺動中の摩擦面を実験的に直接観察することが困難である点も理由で

ある．そのため，摺動に伴う原子の挙動を直接捉えられる分子動力学等のアプローチが有用

であると考えられる． 
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1.2 DLC の特性・生成プロセス 

 

 DLC の特性 

 前述の通り，DLC は炭化水素もしくは炭素の同素体から成る三次元構造のアモルファス

硬質膜であり，気相合成により生成される．DLC の特徴として，三次元構造を有する点，

共有結合を持つ点，アモルファス構造である点の 3点が挙げられる．三次元構造は気相合成

法に起因し，高硬度特性に寄与している他，酸素分子等の透過を阻害するといったガスバリ

ア性をもたらす．炭素原子同士の共有結合は金属との相互作用が少ないため，DLC は金属

に対する耐凝着性があり，優れた摺動特性が見られる．また，ダイヤモンドと異なりアモル

ファス構造は結晶構造や粒界を持たないため劈開性は見られず，更に平滑な表面が得られ

る．一方で，これらの利点は実用上の課題とも密接に関係している．例として，アモルファ

ス構造により結合が歪み，圧縮の内部応力が生じるという現象が見られる．これが剥離要因

となり，DLC の厚膜化が困難となる．また，金属に対する耐凝着性により基材との密着性

が損なわれる． 

DLC は成膜条件やプロセスにより特性が大きく異なる．使用される原料により，大きく

2 種類に分類される．1 つ目がグラファイト等を原料とする DLC であり，水素を含有しな

いため水素フリーDLC と呼ばれる．水素フリーDLC は真空アーク蒸着法やスパッタリング

に代表される PVD 法により生成される．生成法については次章で詳細に述べる．分類の 2

つ目が，ベンゼンやアセチレン等の炭化水素を原料とする DLC であり，水素を含有するた

めに水素含有 DLC と呼ばれる．水素含有 DLC の生成には主にプラズマ CVD法が使用され

る．一般的に，水素を比較的多く含む DLC は超高温真空中で極端に低い摩擦係数を示すこ

とが報告されている．一方で，機械部品や自動車部品で見られる潤滑油を有する環境下では，

DLC に含まれる水素量が少ないほど摩擦係数が下がる傾向が確認されている． 

 DLC 生成時に照射されるイオンの照射量やエネルギーが，成膜に大きな影響を与える．

これらの生成法とその特性に基づき DLC の種類を細分化すると，4種類に分類される．1つ

目が ta-C(Tetrahedral Amorphous Carbon)であり，高硬度の水素フリーDLC である．Ta-C は

100%近いイオン照射が可能な真空アーク蒸着法で生成される．2 つ目が a-C(Amorphous 

Carbon)であり，低硬度の水素フリーDLC である．a-C はイオン照射量の少ないスパッタリ

ング法により生成される．3つ目が a-C:H(Hydrogenated Amorphous Carbon)であり，水素含有

DLC である．a-C:H はプラズマ CVD 法により生成される．4 つ目が ta-C:H(Hydrogenated 

Tetrahedral Amorphous Carbon)であり，比較的高硬度の水素含有 DLC である．なお，成膜プ

ロセスと膜種の関連はやや曖昧であり，必ずしも対応関係にあるわけではない．例として，

照射エネルギーの制御や炭化水素ガス系の使用により，真空アーク蒸着法においても a-Cや

a-C:H の生成が可能となる．また，一般的に ta-C，a-C，ta-C:H，a-C:Hを総称して DLC と呼
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ぶが，炭素及び水素以外の原子を含有させた広義の DLC も存在する．ケイ素やタングステ

ン，窒素，フッ素等の原子が，耐熱性や膜硬度，化学的反応性といった特性を制御する目的

で添加される．以下に，DLC の主な分類とその特性について記す． 

 

 ta-C a-C ta-C:H a-C:H 

特徴 高硬度 低硬度 高硬度 低硬度 

硬度[GPa] 60～70 15～20 20～30 

密度[g/cm3] <2.8 1.8～2.4 1.8～2.4 

水素量[%] <1～2 <1～2 15～30 

耐熱性[℃] 500～600 300～400 300～400 

一般的な成膜法 真空アーク蒸着 スパッタリング プラズマ CVD 

 

 

 DLC の生成プロセス 

DLC の生成にあたり，主に以下の手法が用いられる． 

 

■真空アーク蒸着法 [1] 

一般に，蒸発系の手法では薄膜物質を加熱することで蒸発させ，蒸発温度以下に保たれた

基板表面で凝結および固化させる．真空アーク蒸着法は，真空中においてアーク放電を利用

することで炭素原子から DLC を生成する．真空におけるアーク放電は，陰極のみ活性であ

り，陽極は不活性となる．陰極点は高温となり，大量の熱電子が同時に放出される．陰極材

料である黒鉛はこの熱電子によってイオン化されるが，その際に陰極点近傍で電気的にポ

テンシャルハンプを形成する．そのハンプの傾きがイオンを加速させ，高エネルギーをもた

らす．そのため真空アーク蒸着法は，高エネルギーイオンが必要な ta-C:H の生成に優れて

いると言える． 

 

■スパッタリング法 [2] 

 スパッタリング法では，真空チャンバー内に蒸着源と基材を設け，内部に不活性ガスを導

入する．負電圧を蒸着源に印加するとグロー放電が発生するため，不活性ガスはイオン化さ

れる．ここで生じたイオンが蒸着源の炭素原子を叩き出し，基材に付着させる．材料自体を

蒸発させる真空アーク蒸着法とは異なり，スパッタリング法ではガスを通じて生成するた

め，高融点の金属材料にも適用が容易である． 

 

■プラズマ CVD 法 [3] 

 プラズマ CVD は，ガスをプラズマ化して成膜する手法である．先ず，アセチレン等の材

Table 1-1 : Classification of DLC 
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料ガスに電離電圧以上のエネルギーを有する電子を衝突させ，化学的に活性なラジカルや

イオンが生成される．これら粒子は拡散することで空間電荷層に達し，中性であるラジカル

は速度変化を見せない一方で，イオンは基盤に向かって加速する．基板表面上でラジカルや

イオンは表面拡散，吸着，表面反応のプロセスを経て薄膜が形成される． 
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1.3 先行研究 

 DLC の成膜プロセスや物理的・化学的特性に関する研究は，実験及び数値シミュレーシ

ョンの両分野で積極的に進められている． 

 DLC 表面のトライボロジー的性質や機械特性を扱う研究が広く行われ，様々な実験報告

がなされている．Mohrbacherin [4]による研究では，酸化アルミニウム－DLC 間の摩擦を対

象とし，垂直抗力が増加すると摩擦係数が低減する現象が見られた．更に，DLC は高荷重

負荷時に黒鉛化する傾向があり，摩擦性能の向上に寄与する可能性が示された．Wang [5]と

Wu [6]は実験的に摩擦メカニズムの解明を試み，アルミニウム原子およびチタン原子が DLC

の機械的特性の改善に寄与することを示した．Liu [7]による a:C-H の表面解析では，接触相

手材との真実接触部における水素原子の離脱，更に離脱箇所付近でのグラファイト化が見

られた．これにより摩擦低減が生じるとしている．また，Erdemir [8]は無潤滑下の DLC 摩

擦試験において，相手材の表面の観察を行い，表面に炭素が移着し黒鉛化することを確認し

た．潤滑下においても Vengudusamy [9]が同様の現象を示した． 

 摩擦環境のみならず，DLC 膜への添加剤による摩擦特性の差異も多々報告されている．

Ronkainen [10]の報告では，ta-C は a-C:H と比較し，潤滑下における摩擦係数は低いものの

無潤滑下では摩擦係数が高くなる．また，森 [11]は潤滑下で a-C:H/Siの摩擦特性を評価し，

潤滑油の水酸基が DLC 表面の Siに結合することを示した．これにより潤滑油中の水分が水

素結合し，低摩擦がもたらされると報告している．近年は，エンジン内等の潤滑下における

DLC の使用が増加しており，添加剤の影響や潤滑油の種類による摩擦特性の差異に着目し

た実験的研究の意義は益々大きくなっていると言える． 

 一般的に，実験に基づく研究においては DLC 成膜の手法や条件，摩擦環境等の多くの要

因が絡み合い，表面粗さや硬度の諸特性，更には得られるデータに差異が見受けられる．そ

れゆえ，実験結果の解釈が多岐に及んでいる．一方で，実験的研究のみならず，論理的アプ

ローチからも摩擦特性に関する指標の確立を目指す動きが見られる．第一原理計算や分子

動力学シミュレーション等に基づく解析的な研究が盛んに行われているのは，そのためで

ある．例として，Kelires [12]はモンテカルロ法を用いて a-C 構造のモデリングを試みた．

Jager [13]はイオン堆積法を用いてモデリングを行っている．また，Marks [14]は密度汎関数

法や分子動力学で異なるポテンシャルを用いることで DLC モデルを評価した．また熊谷は

DLC にシリコン原子を添加した際の内部変位に着目し，その影響を考察した．このように

炭素のみのアモルファス構造の評価や主要添加物の影響は数多くなされている． 

 次に，Perssonの理論の解析的検証について述べる．Persson らはMD 計算結果と理論が概

ね一致することを示した [15]．しかし，MD計算に際して対象の系や各種パラメータの設定

は簡略化されており，更なる議論の余地があると言える． 
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1.4 研究の目的および手法 

 本研究は，分子動力学計算を用いて，DLC への水素添加がもたらすバルク構造変化や摩

耗特性への影響を調べることを目的にする．原子レベルで接触面，また，Persson の接触理

論をはじめ，ミクロスケールを表現する理論を基に，理論面からの考察を試みる．水素添加

による特性変化の傾向やそのメカニズムを示すことが出来ると，コーティング技術の最適

化等の指針を改善することが出来ると考えられる． 
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1.5 本論文の構成 

本論文の構成を以下に示す． 

 

第 1章「序論」 

 本研究の背景，DLC について，関連研究，および研究目的を述べた． 

第 2章「解析手法」 

 本研究で用いる計算手法である，分子動力学計算について述べる．また，使用するポテン

シャル関数について詳細に説明する． 

第 3章「摩擦，摩耗，接触の理論式」 

 本研究で着目する摩擦・摩耗について述べる．また，表面粗さを記述するためのパワース

ペクトルや Perssonの接触理論も記す． 

第 4章「DLC計算モデルの作成とバルク構造解析」 

 DLC の計算モデルを作成し，水素添加がもたらすバルク構造の変化を考察する． 

第 5章「接触解析」 

 計算モデルに対して接触解析を行い，解析結果と接触理論の比較より，モデルの評価およ

びその特性について考察を行う． 

第 6章「摺動解析」 

 接触解析を踏まえて摺動解析を行い，水素添加が及ぼす摩擦特性への影響について考察

を行う． 

第 7章「結論と課題」 

 本研究で得られた結論及び課題について述べる． 
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2.1 分子動力学計算の概要 

分子動力学法（MD: Molecular Dynamics）とは，原子や分子の運動を扱う計算機シミュレ

ーション手法の 1つで，計算機上の仮想的環境に原子・分子を配置し，ニュートンの運動方

程式を適用することで系の時間発展を計算する．原子及び分子は相互作用により複雑な振

る舞いを見せるが，相互作用を支配するのは電子状態である．しかし電子は原子と比較し時

間スケールや空間スケールが大きく異なる上，量子力学的効果を考慮し波動関数の空間分

布について解く必要がある．そこで分子動力学では，電子状態に基づく相互作用を古典的力

場に落とし込んだ関数を適用することで原子の挙動を計算し，動的反応や種々の物性，原子

構造などを算出する． 

運動方程式を数値的に解くためには，初期状態や境界条件等の設定や方程式の離散化が

必要である．また，仮想的な計算モデルをより現実に近づけるために，周期境界や温度およ

び圧力の制御等の設定が重要となる．分子動力学計算の具体的なアルゴリズムは以下の通

りである． 

 

1. 原子の初期配置や電荷，速度，並びに系の境界条件等の初期条件を設定する． 

2. Book-keeping 法を用いて，原子間力を計算する原子対を特定する． 

3. 相互作用を表現するポテンシャルにより，各原子間力を計算する． 

4. 系の環境設定に応じて，温度や圧力の制御など追加の計算を行う． 

5. 離散化方程式に基づき微小時間 Δt後の座標及び速度を算出し，原子位置を更新する．  

6. 必要時間が経過するまで 2からの再計算を繰り返す 

 

上記の計算途中で，必要に応じて各種物性値の算出やマルチプロセス並列化のための空

間分割等の処理が行われる． 

分子動力学計算では各原子間の相互作用を計算するため，原子による現実スケールのモ

デル化は計算機の性能上非常に困難である．そのため，一般的に周期境界条件が設定される．

計算機での扱いが可能なスケールのセルを設け，周期境界を設定することでセルが無限に

続く系として近似が可能となる．例として，バルクをモデリングする際には全方位への周期

境界条件の設定が適切である．一方で表面のモデリング時には，表面に垂直な方向へは自由

境界を設け，表面内の 2方向には周期境界を設定するとよい．周期境界条件ではセルの周囲

に仮想的なコピーを用意し，境界をまたいで原子間の相互作用を計算する．また，境界は内

部と同様の空間として扱われ，原子の状態やエネルギー等を保存するため，物理的矛盾は非

常に少ない．しかし力の伝播距離を長く設定すると，周期境界条件による繰り返しの影響が

出る場合がある．そのため，伝播距離に対する計算セルの大きさには十分注意を払う必要が

ある． 
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2.2 数値計算手法 

分子動力学は，ニュートン運動方程式を用いて数値計算を行う．ニュートン運動方程式は

物体運動の時間推移を表現し， 

 𝑚
𝑑2𝑥

𝑑𝑡2
 = 𝑭(𝑡) ( 2-1 ) 

という形の時間に対する二回微分方程式で記述される．計算機上では数値的に解くため，方

程式を離散化する必要がある．上記の二回微分方程式は， 

 
𝑑𝑥

𝑑𝑡
 = 𝑓(𝑥, 𝑡) ( 2-2 ) 

のように一般の正規形微分方程式として表現できるため，数値積分法が適用可能である． 

最も簡単な手法は陽的オイラー法である．これは各時点での微分値に基づき，次の時間ステ

ップまでを線形に近似する手法である． 

 𝑥𝑡+∆𝑡  = 𝑥𝑡 + ∆𝑡 𝑓(𝑥𝑡, 𝑡) ( 2-3 ) 

このオイラー法は単純であるが計算誤差が大きいため，実用上使用されることは少ない． 

 時間ステップ間を高次多項式で補間する方法が存在し，代表的な例として 2 次関数で補

間するホイン法，4次関数で補間するルンゲ・クッタ法がある． 

 陽的ルンゲ・クッタ法では以下の 4つのパラメータを導入し，1ステップの間に 4回の計

算を行う． 

  𝑘1 = ∆𝑡 𝑓(𝑥𝑡, 𝑡)  

  𝑘2 = ∆𝑡 𝑓(𝑥𝑡 + 0.5𝑘1, 𝑡 + 0.5∆𝑡)  

  𝑘3 = ∆𝑡 𝑓(𝑥𝑡 + 0.5𝑘2, 𝑡 + 0.5∆𝑡)  

  𝑘4 = ∆𝑡 𝑓(𝑥𝑡 + 𝑘3, 𝑡 + ∆𝑡)  

 𝑥𝑡+∆𝑡  = 𝑥𝑡 +
1

6
(𝑘1 + 2𝑘2 + 2𝑘3 + 𝑘4)  

ルンゲ・クッタ法は計算精度が良好なため様々な数値計算に使用される．しかし 1 ステップ

に対して 4 回の計算が必要な点や，長時間の計算時に集積する打切り誤差によりエネルギ

ーの求解が不安定になる点が弱点として挙げられ，ルンゲ・クッタ法が分子動力学計算に使

用されることは少ない． 

 分子動力学計算で頻繁に使用される数値計算法は速度ベルレ法である．速度ベルレ法は

ベルレのアルゴリズムと等価であり，次のように導かれる． 

 時刻𝑡 + ∆𝑡での位置を𝑟(𝑡 + ∆𝑡)としてテイラー展開すると， 
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 𝑟(𝑡 + ∆𝑡) = 𝑟(𝑡) + ∆𝑡 
𝑑𝑟(𝑡)

𝑑𝑡
+ 

∆𝑡2

2
 
𝑑2𝑟(𝑡)

𝑑𝑡2
+ ⋯ ( 2-4 ) 

ニュートンの運動方程式を用いると， 

 𝑟(𝑡 + ∆𝑡) = 𝑟(𝑡) + ∆𝑡 𝑣(𝑡) +
∆𝑡2

2
 
𝐹(𝑡)

𝑚
+ 𝑂(∆𝑡3) ( 2-5 ) 

同様に時刻𝑡 − ∆𝑡での位置𝑟(𝑡 − ∆𝑡)は， 

 𝑟(𝑡 − ∆𝑡) = 𝑟(𝑡) − ∆𝑡 𝑣(𝑡) +
∆𝑡2

2
 
𝐹(𝑡)

𝑚
+ 𝑂(∆𝑡3) ( 2-6 ) 

これら 2式を使用し，更に Δt4以上の項を無視すると， 

 𝑟(𝑡 + ∆𝑡) = 2𝑟(𝑡) −  𝑟(𝑡 − ∆𝑡) + ∆𝑡2  
𝐹(𝑡)

𝑚
 ( 2-7 ) 

 𝑣(𝑡) =
1

2∆𝑡
{𝑟(𝑡 + ∆𝑡) − 𝑟(𝑡 − ∆𝑡)} ( 2-8 ) 

 これはベルレ法と呼ばれる．しかしベルレ法より得られる位置および速度は時間がずれ

ているため，以下のように変形する． 

 𝑟(𝑡 + ∆𝑡) = 𝑟(𝑡) + ∆𝑡 𝑣(𝑡) +
∆𝑡2

2𝑚
 𝐹(𝑡) ( 2-9 ) 

 𝑣(𝑡 + ∆𝑡) = 𝑣(𝑡) +
∆𝑡

2𝑚
{𝐹(𝑡) + 𝐹(𝑡 + ∆𝑡)}  ( 2-10 ) 

 速度ベルレ法の計算誤差は O(Δt4)程度であり，長時間の計算を経てもエネルギーが変動

しない点が特徴である．ニュートンの運動方程式をハミルトン形式で表現する際，物体の運

動は位相空間上で体積を保つ性質を持つ．速度ベルレ法はシンプレクティック積分法と呼

ばれ，位相空間で体積を保存する．長時間の計算後に誤差が積もらないのは，そのためであ

る．なお，数値計算上の有効桁数は有限であるため，計算過程で僅かな誤差は生じうる． 
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2.3 原子間ポテンシャル 

 

分子動力学では各原子に作用する力を基に運動方程式を計算する．この際，適用する力は

原子間ポテンシャルによって算出される．本来，原子間力は電子状態に支配されるが，分子

動力学では解析関数を導入することで近似的にエネルギーや力を表現，計算する．分子動力

学の普及に伴い，数多くのポテンシャルが開発されている．また，既存のポテンシャルをベ

ースに新たな原子を追加およびフィッティングすることで，適用可能な系が拡大されてい

る．一方で，あらゆる事象に対応できるポテンシャルは存在しないため，材料の特性や対象

とする現象に合わせて適切なポテンシャルを選定することが必要である． 

ここでは固体系の代表的なポテンシャルについて記す．また，本研究で用いる高本ポテン

シャルについてはWolfの方法や電荷移動等を含めて詳細に述べる． 

 

 Lennard-Jones ポテンシャル 

Lennard-Jones ポテンシャルは，双極子間の引力相互作用，すなわちファンデルワールス

力を模擬したポテンシャルであり，2原子間の距離が近いときは斥力，遠い時は引力となる．

また，距離が十分離れると力は作用しなくなる．アルゴンなどの閉殻な電子構造をもつ希ガ

スに対して良好な適性を持つ．Lennard-Jones ポテンシャルは見かけの分子径𝜎 およびポテ

ンシャルの谷の深さ𝜖 を用いて，以下の式で表現される． 

 𝜑(𝑟) = 4𝜖 {(
𝜎

𝑟
)

12

− (
𝜎

𝑟
)

6

} ( 2-11 ) 

Lennard-Jonesポテンシャルに代表される 2原子間の距離に依存するポテンシャルを，2体

ポテンシャルと呼ぶ．2体ポテンシャルは計算負荷の少なさが特徴であるが，弾性定数等の

物性値は正しく表現できない．また結晶構造に用いる場合は，fcc 構造のような密な構造に

限られ，bcc構造やダイヤモンド構造への適用は不可能である．これは，配位数等の多体効

果が含まれていないことに起因する． 

 

 Morse ポテンシャル 

Morse ポテンシャルは 2 体ポテンシャルの 1種であり，金属等に応用されている．𝑟 = 𝑟0

において結合エネルギー𝜑(𝑟) = −𝐷となるように，以下の式で記述される． 

 𝜑(𝑟) = 𝐷[𝑒𝑥𝑝{−2𝛼(𝑟 − 𝑟0)} − 2𝑒𝑥𝑝{−𝛼(𝑟 − 𝑟0)}] ( 2-12 ) 

第一項は短距離での斥力を表し，第二項は長距離での引力を意味する．また指数関数の形が

電子状態とよく合うため，このポテンシャルを使用した原子間振動モデルは精度が優れた

近似となり，振動の非調和性等の理論的説明にも繋がる． 
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 Stillinger-Weber ポテンシャル 

 炭素やシリコンは共有結合時に sp2混成軌道や sp3混成軌道をとる．これにより，強い方

向性を伴う結合を有する．またグラファイト構造では配位数が 3，ダイヤモンド構造では配

位数が 4となり，単純な 2体ポテンシャルではこれらの構造を表現できない．そのため，結

合角や配位数効果といった多体効果を取り入れることを目的に多体ポテンシャルが開発さ

れた．多体ポテンシャルは，結合長𝑟𝛼𝛽 に依存する 2体ポテンシャル，結合長𝑟𝛼𝛽，𝑟𝛼𝛾 及

び結合角𝜃𝛼 に依存する 3体ポテンシャルの和で表され，二面角も計算した 4体ポテンシャ

ルまで盛り込むポテンシャルも存在する． 

 Stilliinger-Weber ポテンシャルは角度依存の 3 体ポテンシャルまで考慮されており，次の

式で表される． 

 𝐸 = ∑ 𝑓𝑐(𝑟𝛼𝛽){𝐴(𝑟𝛼𝛽)𝜆𝐴 − 𝐵(𝑟𝛼𝛽)𝜆𝐵}

𝛼<𝛽

    

( 2-13 ) 

                + ∑ 𝑎{[𝑓𝑐(𝑟𝛼𝛽)]
𝑝

[𝑓𝑐(𝑟𝛽𝛾)]
𝑝

(ℎ + 𝑐𝑜𝑠𝜃𝛼)2}

𝛼,𝛽<𝛾

 

 第一項が 2 体項，第二項が 3 体項に対応しており，𝑓𝑐(𝑟) はカットオフ関数を意味する．

3 体項の角度依存項，すなわち(ℎ + 𝑐𝑜𝑠𝜃𝛼)2 においてℎ = 1/3 と定義され，ダイヤモンド構

造の結合角𝜃𝛼 = 109.47° で 3 体項がゼロとなる．これは，Stilliinger-Weber ポテンシャルは

ダイヤモンド構造で最安定となることを意味する．関数内の各パラメータはシリコンの格

子定数，融点，凝集エネルギー等を基に合わせこまれている．それゆえ Stilliinger-Weber ポ

テンシャルは，シリコンの転位の生成および移動，エピタキシャル成長といった幅広い用途

で利用されている．しかし sp3結合を再現するように合わせこまれているため，sp2結合の記

述はできない． 

 

 Tersoff ポテンシャル 

Tersoff ポテンシャルは多体ポテンシャルの一種であり，Stilliinger-Weber ポテンシャル同

様に共有結合を再現する．Stilliinger-Weberポテンシャルが sp3結合のみに対応するという問

題を解決するために，ボンドオーダーが導入されている．以下に，そのポテンシャル関数系

を示す． 

 𝐸 = ∑ 𝑓𝑐(𝑟𝛼𝛽){𝐴𝛼𝛽𝑒𝑥𝑝(−𝜆𝐴𝑟𝛼𝛽) − 𝑏𝛼𝛽𝐵𝛼𝛽𝑒𝑥𝑝(−𝜆𝐵𝑟𝛼𝛽)}

𝛼<𝛽

 ( 2-14 ) 

Tersoff ポテンシャルのボンドオーダー𝑏𝛼𝛽 には結合数依存性や角度依存性が盛り込まれて

おり，周囲の環境に応じて結合力が変化する．周囲の配位数が増えると結合を作るための十

分な価電子が無くなるため，電子が非局在化して結合間で共鳴し，結果的に結合が弱まると

いう効果を表現できる．このように結合力が変化するポテンシャルは，経験的ボンドオーダ

ーポテンシャル(Empirical Bond Order Potential : EBOP)と呼ばれる．なおボンドオーダーは局
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所状態密度の二次モーメント近似によって導かれる． 

 以下にボンドオーダー𝑏𝛼𝛽の詳細およびカットオフ関数𝑓𝑐(𝑟𝛼𝛽)を記す． 

 𝑏𝛼𝛽 = (1 + (ζ𝛼𝛽)
𝜂

)
−𝛿

 ( 2-15 ) 

 
𝜁𝛼𝛽 = ∑ 𝑓𝑐

𝛼𝛾(𝑟𝛼𝛾)𝑔(𝜃)

𝛾≠𝛼，𝛽

exp(𝑝(𝑟𝛼𝛽 − 𝑟𝛼𝛾)
𝑞

) 
( 2-16 ) 

 𝑔(𝜃) = 𝑎 (1 +
𝑐2

𝑑2
−

𝑐2

𝑑2 + (ℎ − cos 𝜃)2
) ( 2-17 ) 

 

𝑓𝑐(𝑟𝛼𝛽) = 

 

1  (𝑟𝛼𝛽 ≤ 𝑅1
𝛼𝛽

) 

( 2-18 )  
1

2
[1 + cos (

𝜋(𝑟𝛼𝛽 − 𝑅1
𝛼𝛽

)

𝑅2
𝛼𝛽

− 𝑅1
𝛼𝛽

)] (𝑅1
𝛼𝛽

< 𝑟𝛼𝛽 < 𝑅2
𝛼𝛽

) 

 0  (𝑅2
𝛼𝛽

≤ 𝑟) 

角度依存項𝑔(𝜃) の効果は比較的大きく，グラファイト構造やダイヤモンド構造が安定と

なる特徴に寄与している．結合長依存項 exp(𝑝(𝑟𝛼𝛽 − 𝑟𝛼𝛾)
𝑞

) は結合の切り替わりが頻繁に

生じるアモルファス構造において重要な役割を担っている． 

Tersoff ポテンシャルは多形態の凝集エネルギーや格子定数を良好に再現しているため，

固相エピタキシャル成長，インプランテーション，スパッタリングや圧力による相変態など

に応用されている．また，新たな原子の合わせ込みにより幅広い拡張が行われている．一方

で，表面や界面における弾性定数の定量的な評価が困難である点や，ダイヤモンド構造の弾

性定数と融点が実験値からの乖離を見せる点が問題として挙げられる [16]． 

 

 EAM ポテンシャル 

EAMポテンシャルの EAMは Embedded Atom Method の略称であり，埋め込み原子法と訳

される．以下の式で表される EAMポテンシャルは，金属結合の表現でよく用いられる多体

ポテンシャルの 1つである． 

 𝐸 = ∑ 𝑉(𝑟𝛼𝛽)

𝛼<𝛽

− ∑ 𝐹(�̅�𝛼)

𝛼

 ( 2-19 ) 

 �̅�𝛼 = ∑ 𝜌(𝑟𝛼𝛽)

𝛽≠𝛼

 ( 2-20 ) 

第一項は二体ポテンシャルであり斥力の表現を担い，第二項が埋め込みエネルギーを意味

する．�̅�𝛼 は原子α の背景電子密度，すなわち周囲に存在する原子の距離により決定される

電子密度の和を表し，配位数と密接な関係がある．この背景電子密度により，二体項では表

現できない配位数によるエネルギー変化等が表現可能となる．このポテンシャルは，二体項，

電子密度，埋め込み関数の 3種の関数形状を持つため，定義次第で様々な EAM型ポテンシ
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ャルが提案されている．また関数形状の改良に留まらず，スクリーニング関数や角度項が導

入された MEAM ポテンシャルや，二元系への柔軟な対応を可能にした GEAM ポテンシャ

ルも開発・利用されている． 

 原子間結合に着目し近似を行うと，結合力は配位数𝜎 に対して𝜎−1/2 に比例する．同時に，

周囲に𝜎 個の原子が存在するため，結合のエネルギーは𝜎1/2 に比例する．よって，エネルギ

ーを𝐹(𝜌) = A𝜌1/2，背景電子密度を𝜌(𝑟𝛼𝛽) = 𝑒𝑥𝑝(−𝑎𝑟𝛼𝛽)とおくと， 

 𝐹(𝜌) = 𝐴 {∑ 𝑒𝑥𝑝(−𝑎𝑟𝛼𝛽)

𝛼≠𝛽

}

1/2

 

( 2-21 )   = 𝐴 ∑ [𝑒𝑥𝑝(−𝑎𝑟𝛼𝛽) {∑ 𝑒𝑥𝑝(−𝑎𝑟𝛼𝛾)

𝛼≠𝛾

}

−1/2

]

𝛼≠𝛽

 

  = ∑ [𝐴𝑒𝑥𝑝(−𝑎𝑟𝛼𝛽/2) {1 + ∑ 𝑒𝑥𝑝(𝑟𝛼𝛽 − 𝑟𝛼𝛾)

𝛾≠𝛼,𝛽

}

−1/2

]

𝛼≠𝛽

 

と変形される．一方で Tersoff ポテンシャルにおいて，カットオフ関数を省略し，角度依存

項を𝑔(𝜃) = 1 と固定する．以上の仮定を踏まえ共有結合項を式変形すると，上記の式と等価

となる．これより，EAMポテンシャルと Tersoffポテンシャルが非常に深い関係を持つこと

が分かる． 

 

 高本ポテンシャル 

高本ポテンシャルは，熊谷の提案した Hybrid Tersoff関数系 [17]を発展させたポテンシャ

ルである．Hybrid Tersoff関数系は Tersoffポテンシャルの共有結合項に，電荷の偏りによる

結合の弱まりを表現する効果を持たせている．以下に高本ポテンシャルの関数形を示す． 

 𝐸 = ∑ 𝜙 𝑖
𝑆𝑒𝑙𝑓(𝑞𝑖)

𝑖

+
1

2
∑[𝜙𝑖𝑗

𝐼𝑜𝑛(𝑟𝑖𝑗，𝑞𝑖，𝑞𝑗) + 𝜙𝑖𝑗
𝑅𝑒𝑝

(𝑟𝑖𝑗) + 𝜙𝑖𝑗
𝐶𝑜𝑣(𝑟𝑖𝑗，𝑞𝑖)]

𝑖≠𝑗

 ( 2-22 ) 

 𝜙𝑖
𝑆𝑒𝑙𝑓

= 𝜒𝑞𝑖 +
1

2
[𝐽 − 2

erfc(𝑅𝑐𝛼)

2𝑅𝐶
−

1

2(𝑅𝑐
3 + 𝛾−3)

1
3

+
1

2𝑅𝐶
−

𝛼

√𝜋
] 𝑞𝑖

2 ( 2-23 ) 

 𝜙𝑖𝑗
𝑖𝑜𝑛 =

𝑒𝑞𝑖𝑞𝑗

4𝜋𝜖0
[

1

(𝑟𝑖𝑗
3 + 𝛾−3)

1
3

−
1

𝑟𝑖𝑗
+

erfc(𝛼𝑟𝑖𝑗)

𝑟𝑖𝑗
+ 𝐶𝑟𝑖𝑗 + 𝐷]  (𝑟𝑖𝑗 < 𝑅𝐶) ( 2-24 ) 

 𝜙𝑖𝑗
𝑅𝑒𝑝

= 𝑓𝑐(𝑟𝑖𝑗) ∑ 𝐴𝑚exp

3

𝑚

(𝜆𝐴𝑚
𝑟𝑖𝑗) ( 2-25 ) 

 𝜙𝑖𝑗
𝐶𝑜𝑣 = −𝑓𝑐(𝑟𝑖𝑗)𝑓𝑞(𝑞𝑖)𝑏𝑖𝑗′ ∑ 𝐵𝑚exp

3

𝑚

(𝜆𝐵𝑚
𝑟𝑖𝑗) ( 2-26 ) 
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𝜙𝑖
𝑆𝑒𝑙𝑓

 は𝑖 番目の自己エネルギーを意味する．また，𝜙𝑖𝑗
𝐼𝑜𝑛，𝜙𝑖𝑗

𝑅𝑒𝑝，𝜙𝑖𝑗
𝐶𝑜𝑣 はそれぞれ，𝑖 − 𝑗

間のイオン結合，反発力，共有結合を表わしている．𝜒，𝐽，𝛾，𝑒，𝜖 はそれぞれ電気陰性

度，クーロン反発力に相当する量，短距離原子間でのクーロン力補正項，電荷素量，真空

中の誘電率である．𝛼，𝑅𝑐  はWolfの方法による電荷の短距離化に関するパラメータであ

り，𝛼 が短距離化の強さ，𝑅𝑐  がカットオフ距離である． 

 

Wolf の方法とは，静電ポテンシャルを近距離側と遠距離側で分割し，遠距離側のフーリ

エ変換を経て自己エネルギーのように処理する手法である．簡略化のために係数を省略す

ると，位置𝑙 の原子が位置𝑟 に及ぼす静電ポテンシャルは 

 𝑈(𝑟) = ∑
𝑒𝑟𝑓𝑐(𝐺|𝑟 − 𝑙|)

|𝑟 − 𝑙|
𝑙

+ ∑
𝑒𝑟𝑓(𝐺|𝑟 − 𝑙|)

|𝑟 − 𝑙|
𝑙

 ( 2-27 ) 

と記述される．第一項が相補誤差関数による近距離側，第二項が誤差関数の変数変換がな

された遠距離側を示している．第二項に対し，総和および積分の順序変更やフーリエ変換

した上で，全体の原子が中性であること等の仮定を適用する．これにより遠距離側の電荷

による相互作用を自己エネルギーのように処理し，電荷を等方的に扱うことが可能となる 

[18]． 

 

反発力項𝜙𝑖𝑗
𝑅𝑒𝑝

 および共有結合項𝜙𝑖𝑗
𝐶𝑜𝑣 に含まれるカットオフ関数𝑓𝑐(𝑟𝑖𝑗) を以下に示す． 

 

𝑓𝑐(𝑟𝑖𝑗) =    

 

exp [−𝐵𝑐(𝑅𝑐2 − 𝑟𝑖𝑗)
−1

]

exp[−𝐵𝑐(𝑅𝑐2)−1]
 (0 ≤ 𝑟𝑖𝑗 < 𝑅𝑐2) 

( 2-28 ) 

 0 (𝑅𝑐2 ≤ 𝑟𝑖𝑗) 

従来使用されている cosによるカットオフ関数は，定数関数との接続箇所において 2階微

分が連続でない．故に，エネルギー微分から求まる値が体積変化に対して滑らかでないと

いう現象が生じうる．一方で高本ポテンシャルのカットオフ関数は，カットオフ距離を含

む至るところで無限回微分可能であり，不連続性に起因する問題を解決している． 

 

共有結合項𝜙𝑖𝑗
𝐶𝑜𝑣 には，電荷の偏りにより共有結合を弱める効果を有する関数𝑓𝑞(𝑞𝑖) が含

まれており，次の通りある． 

 𝑓𝑞(𝑞𝑖) =
𝑁(𝑞𝑖)(𝑁0 − 𝑁(𝑞𝑖))

𝑁(0)(𝑁0 − 𝑁(0))
 ( 2-29 ) 

 𝑁(𝑞𝑖) = 𝑁𝑁𝑒𝑢𝑡𝑟𝑎𝑙 − 𝑞𝑖 ( 2-30 ) 

𝑁𝑁𝑒𝑢𝑡𝑟𝑎𝑙 は価電子の数，𝑁0 は価電子殻に含められる最大の電子数に対応した量である．ま

た，この関数は電子の局所状態密度を長方形近似することで定式化されている．𝑞𝑖 = 0 の

時は𝑓𝑞 = 1 となる．𝑞𝑖 = 𝑁𝑁𝑒𝑢𝑡𝑟𝑎𝑙  または𝑞𝑖 = 𝑁𝑁𝑒𝑢𝑡𝑟𝑎𝑙 − 𝑁0 の際には𝑓𝑞 = 0となり，これは
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電子が無い状態，もしくは軌道が埋まり共有結合を持たない状態を意味している．この関

数の導入により，共有結合の電荷に対する依存性を表現できる．すなわち，電荷移動によ

りイオン結合が強まると共有結合が弱まるという結合性の変化が表現可能となる． 

 

 共有結合項𝜙𝑖𝑗
𝐶𝑜𝑣 が有するボンドオーダー𝑏𝑖𝑗′ を以下に記す． 

 𝑏𝑖𝑗
′ = 𝐺 [(𝑔1 + 𝜁1𝑖𝑗

𝑛1)
−𝑝

+ (𝑔2 + 𝜁2𝑖𝑗
𝑛2)

−𝑝
]

−
1

2𝜎𝑝
 ( 2-31 ) 

 
𝜁𝑥𝑖𝑗 = ∑ 𝑓𝑐(𝑟𝑖𝑘)

𝑘≠𝑖，𝑗

{𝑐 + 𝑑(ℎ − cos 𝜃𝑖𝑗𝑘)
2

} exp (p[(𝑟𝑖𝑗 − 𝑅𝑒
𝑖𝑗

) − (𝑟𝑖𝑘 − 𝑅𝑒
𝑖𝑘)]

𝑞
) 

( 2-32 ) 

高本ポテンシャルでは，Tersoffポテンシャルのボンドオーダーを発展させ，複数の結合性

を表す𝜁1𝑖𝑗
，𝜁2𝑖𝑗

 等の量を計算し，パラメータ𝑝 を通じて加算している．新たな関数系の導

入により，常に両ボンドオーダーの最大値をとる．同時に，ベクトル形式で表現すること

で微分値の連続性も保持している．なお，以上の式に用いられた𝑛1，𝑛2，𝜎，𝑝，𝑔1，

𝑔2，𝑐，𝑑，ℎ，𝑛，𝑝，𝑞，𝑅𝑒，𝐺はポテンシャルパラメータであり，𝐺 は規格化する役割を

持つ．以下に，規格化処理を省略した場合のボンドオーダーの挙動を示す． 

 

 

Fig. 2-1: Bond-order of the Takamoto potential 

𝜁1𝑖𝑗
= 0.1c，𝜁2𝑖𝑗

= 0.4𝑐，𝑔1 = 0.5，𝑔2 = 0.2，𝑛1 = 0.7，𝑛2 = 0.9，1/2𝜎 = 1.1  ，𝑝 = 4とし

ている．𝑏(𝜁1) は𝜁2 の項を，𝑏(𝜁2) は𝜁1 の項をそれぞれ省略しており，𝑏(𝜁1，𝜁2) は𝜁1，𝜁2 の

双方を有する．Fig. 2-1 より，𝑏(𝜁1) が優勢な範囲では𝑏(𝜁1，𝜁2) は𝑏(𝜁1) として振る舞い，同

様に𝑏(𝜁2) が優勢な範囲では𝑏(𝜁2) と同じ挙動となることが分かる．また，大小関係が切り替

わる付近では滑らかに推移している．このスイッチ機能により，高本ポテンシャルのボンド

オーダーは sp結合や sp2結合等の複数の表現力を有すると言える． 

 本研究では，高本ポテンシャルを用いて DLC および SiC のモデリングを行う．スイッチ

機能によりバルク構造や界面等の現象を上手く扱えるロバストなポテンシャルである上に，

電荷移動等を表現できるが故に酸化膜を考慮した計算が可能であるからである．  
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3.1 摩擦の基本法則 

互いに接触する 2固体が相対運動するときの抵抗を摩擦と定義され，マクロスケール，す

なわち巨視的な系における固体間摩擦に関しては，クーロン・アモントンの法則と呼ばれる

以下の経験則が広範囲で成立することが知られている． 

(1) 摩擦力は見かけの接触面積に依存しない 

(2) 摩擦力は荷重に比例する 

(3) 動摩擦力は最大静止摩擦力より小さく，滑り速度に依存しない 

 

かつては，摩擦の原因は固体表面の凹凸が重力に逆らって上下運動するときのエネルギ

ー損失であるとした「凹凸説」が広く支持されていた．この凸凹説に則り Coulomb によっ

て唱えられたのが上記の「クーロン・アモントンの法則」である．マクロスケールでは現実

との整合性が見られるが，表面突起の凹凸等，より微視的な現象に着目すると矛盾を呈する．

現在，これらに替わって広く支持されているのが「凝着説」である．固体表面には凹凸が存

在するため，2固体の接触時には互いの凸部分だけが真に接する．なお，真に接する接触を

真実接触，その面積を真実接触面積と呼ぶ．真実接触点では原子間相互作用による凝着が生

じると考えられる．物体が相対運動する際に凝着をせん断破壊する必要があり，破壊に必要

な力の総和が摩擦力であるという考え方が，凝着説である． 

 凝着説では，クーロン・アモントンの法則(1)，(2)は次のような説明が可能である．まず摩

擦力を𝐹𝑓𝑟𝑖，単位面積当たりの凝着を切る力であるせん断強さを𝜎𝑠，真実接触面積を𝐴𝑟 とす

ると， 

 𝐹𝑓𝑟𝑖 = 𝐴𝑟 𝜎𝑠  ( 3-1 ) 

で表される．また，物体間の垂直荷重𝑊 を，真実接触点の降伏応力を𝜎𝑦とする．更に，真実

接触面積が見かけの接触面積に対して十分に小さいために真実接触点での圧力が全て降伏

応力に達しているとすると， 

 𝑊 = 𝐴𝑟 𝜎𝑦  ( 3-2 ) 

の式が成り立つ．式( 3-1 )，( 3-2 )によって，摩擦係数𝜇 は 

 𝜇 =
𝐹𝑓𝑟𝑖

𝑊
=

𝜎𝑠

𝜎𝑦
 ( 3-3 ) 

となり，クーロン・アモントンの法則(1)(2)が示される．しかし，摩擦の実現象は非常に複

雑であり，固体表面形状や表面の特性，摩擦環境などの多くの要因が影響を及ぼす． 

 式( 3-3 )の導出において，真実接触点で全て降伏応力に達していると仮定を置いている．

Greenwoord と Williamson は Hertz の接触理論を多点接触に拡張したモデルを構築し [19]，
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弾性変形においても真実接触面積が荷重に比例することを示した．そのため，真実接触部に

おける変形が弾性変形，塑性変形のいずれの場合も，摩擦力は真実接触面積に比例するとい

う摩擦の凝着説が成立する． 

 摩擦を議論する上で，凝着に加えて掘り起こしも摩擦発生の主要因であると考えられて

いる．掘り起こし摩擦は，硬い突起が軟らかい表面を掘り起こすことで生じる．凝着力によ

る摩擦𝐹𝑎𝑑ℎ と掘り起こしによる摩擦𝐹𝑝𝑙𝑜𝑤 は互いに独立している現象ではない．しかし摩擦

現象のモデル化において，これら 2つの摩擦は分離して考えられ，全摩擦力は 

 𝐹 = 𝐹𝑎𝑑ℎ + 𝐹𝑝𝑙𝑜𝑤  ( 3-4 ) 

と表される．しかし実現象では，加工硬化や接合部成長といった複雑なメカニズムも作用す

る場合があると考えられている [20]． 

 動摩擦のメカニズムおよび摩擦係数の速度非依存性については，スティックスリップ運

動モデルにより説明される [21]．スティックスリップ運動モデルでは，動摩擦は以下のメ

カニズムで発生する． 

(1) 2つの固体表面間で，真実接触点のアスペリティが凝着してスティックする． 

(2) 凝着に伴ってアスペリティがせん断変形し，弾性エネルギーが蓄積される． 

(3) 凝着が切断され，アスペリティは溜まった弾性エネルギーを解放し，スリップする． 

(4) アスペリティは新たに生じた平衡状態周りで振動し，その振動エネルギーが散逸するこ

とで動摩擦損失が生じる． 

  

このようなスティックスリップ運動に起因するエネルギー散逸の速度スケールは，系全

体の滑り運動の時間スケールに比べて十分速い．そのため，1回のスティックスリップ運動

によるエネルギー散逸は，系全体の滑り速度に非依存であると考えられる．単位時間あたり

のエネルギー散逸は，単位時間あたりの真実接触点の生成・消滅回数に比例し，全体の滑り

速度に比例する．よって，(単位時間あたりのエネルギー散逸)=(摩擦力)×(滑り速度)である

ため，摩擦力が滑り速度に非依存となる．実現象では，摩擦係数は滑り速度により徐々に変

化するが，その変化は滑り速度に対して対数的に依存すると考えられている [22]．そのた

め，極端に広くない速度スケール領域を対象とする場合は，摩擦係数の速度依存性は観測さ

れない． 
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3.2 摩耗の基本法則 

摩耗は，「摩擦による固体表面部分の逐次減量現象」と定義されており，2 物体間の摩擦

に伴って摩擦面上の材料が除去されていく現象といえる．摩耗は摩擦面間の雰囲気物質や

異物粒子等の作用の他，物質の性状，荷重や速度の力学的条件等にも大きな影響を受け，そ

の形態は大きく変化する．更に摩耗現象は互いに接触して伏せられた摩擦界面で生じるた

め，表面材料が実際どのように除去されていくのかを追求する研究には大変な労力と年月

が費やされてきた．これまで成されてきた摩耗の研究より，主に 3つの摩耗現象に大別され

る． 

 

■凝着摩耗 

 凝着摩耗は，凝着した表面突起同士が引き離される際に塑性せん断を引き起こし，小片が

対向する表面に凝着し，最終的に摩耗粉になるという摩耗現象である．Archarの摩耗モデル

で示される通り，接触領域の凝着力が高いほど摩耗片が引き出されやすくなる．凝着力は表

面エネルギーに比例するため，表面エネルギーが高いほど摩耗率(摩耗速度)が高いという関

係になる． 

 一般的に凝着摩耗は，摩耗率が高いシビア摩耗(初期摩耗)と摩耗率が低いマイルド摩耗

(定常摩耗)の 2つの形態をもつ．両形態を比較すると，摩耗率が 2桁以上変化し，異なる様

相を見せる．初期摩耗では10 𝜇𝑚 以上の粒子を生成し，摩耗面は大きく荒れる．一方，定常

摩耗で生成される粒子は数 𝜇𝑚 以下であり，摩耗面は滑らかである． 

 

■アブレシブ摩耗 

アブレシブ摩耗とは，表面突起が相手表面を削り取る摩耗形態である．アブレシブ摩耗が

生じるには，一方の表面が他方より 1.3 倍の硬さを有することが必要とされる [20]．また，

アブレシブ摩耗過程において，滑り方向と同方向に長い線状痕が形成される点が特徴とい

える．アブレシブ摩耗には 2つのタイプが存在する．硬い表面突起が相手表面を削る二元ア

ブレシブ摩耗と，摩擦界面に存在する硬質粒子が摺動に伴い両表面を削る三元アブレシブ

摩耗である． 

 

■表面疲労 

 表面疲労は，凝着摩耗やアブレシブ摩耗が起きない環境で，表面の疲労破壊により進行し

ていく摩耗である．例として，潤滑膜を通じて表面に大きな応力が印加される場合を考える．

最大圧縮応力は表面で生じるが，せん断応力は表面のやや下部で最大となる．外力が繰り返

し生じると，応力-疲労寿命の関係により，欠陥や亀裂が引き起こされ，表面まで進展する

ことで微小片が表面から離脱する． 
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 以下，摩擦と最も関わりの深い凝着摩耗について詳細に述べる．摩耗に関する最初の理論

式とされるのが Holmの摩耗式であり，次式で表される． 

 𝑉 = 𝑍 ∙ 𝑙 ∙ 𝐴𝑟 = 𝑍 ∙ 𝑃 ∙ 𝑙
𝑃𝑚

⁄  ( 3-5 ) 

ここで，𝑉，𝑃，𝑙，𝐴𝑟，𝑃𝑚，𝑍 はそれぞれ摩耗体積，荷重，摩擦距離，真実接触面積，摩擦

する二面の軟らかい方の押し込み硬さ，摩耗係数と呼ばれる摩耗粒子として脱落する確率

である．摩耗量𝑉 が真実接触面積𝐴𝑟 と摩擦距離𝑙 に比例し，他の因子を全て摩耗係数𝑍 に含

めていると解釈される．また，摩耗粒子がどのように摩擦面から脱落するか十分解明されて

いなかったため，確率を導入し，実験的に算出する手法をとったと考えられる． 

 笹田らは，摩擦界面における移着粒子の成長および脱落過程を観察し，凝着摩耗時の摩擦

力変動などの関係について論じた [23]．この研究より，摩擦中に移着粒子が界面に滞在し

ながら大きく成長することが示されている．同時に，摩耗粒子や移着粒子の分析により，粒

子とは相互の材料から成る微細混合物であることが確認されている．ここで，笹田らによっ

て示された凝着摩耗における移着成長モデルを述べる．先ず，表面突起の接触および変形に

より，ジャンクションが形成される．このジャンクションがせん断される際に内部で破断が

生じ，相手面に付着して移着素子を生成する．なお，移着素子とは摩耗粒子を構成する微小

粒子である．これらが相互の摩擦面に生じ，摺動に伴い集合・合体を経て大きく成長する．

最終的に移着粒子が形成され，摩擦面から摩耗粒子として脱落および排出されることで摩

耗が生じる． 

 上記の移着粒子の成長モデルに基づき，新たな摩耗式が示された．ここでは接触面内に平

均半径𝑎 を有する𝑁 個のジャンクションが存在すると仮定する．ジャンクションが摩擦に

よって破断する際に，平均半径𝑏 を有する半球体の摩耗素子が生成すると考えると，摩耗量

は𝑉 = 𝑁 ∙ ∆𝑉 ∙ 𝑙 2𝑎⁄  で表現される．更に∆𝑉 =  2𝜋𝑏3 3⁄ ，𝐴𝑟 = 𝜋𝑁𝑎2 = 𝑃 𝑃𝑚⁄  を用いると，摩

耗式は次式で表される． 

 𝑉 =
1

3
∙ (𝑏

𝑎⁄ )
3

∙ 𝑃 ∙ 𝑙
𝑃𝑚

⁄   ( 3-6 ) 

これにより摩耗係数は𝑍 = 𝑏3 3𝑎3⁄  となり，ジャンクションと摩耗素子の大きさの比となる．

また，摩擦距離𝑙 の間に𝑁 個のジャンクションが存在し，摩耗素子数を𝑛 個生成するとする

と，摩耗量は𝑉 = 𝑛 ∙ 𝑁 ∙ ∆𝑉 ∙ 𝑙 2𝑎⁄  である．化学吸着活性を係数𝜆 とすると，摩耗量は𝑉 =

(𝑛 𝜆⁄ ) ∙ 𝑁 ∙ ∆𝑉 ∙ 𝑙 2𝑎⁄  と表現される．よって， 

 𝑉 =
1

3
∙ (𝑛

𝜆⁄ ) ∙ (𝑟
𝑎⁄ )3 ∙ 𝑃 ∙ 𝑙

𝑃𝑚
⁄  ( 3-7 ) 

という摩耗式が得られる． 
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3.3 表面粗さパワースペクトルの定義および計算手法 

 

 表面粗さパワースペクトルの定義 

 表面パワースペクトルとは，固体表面に見られる粗さが有するマルチスケール性を表現

するのに有効な指標であり，次式で表される． 

 𝐶(𝒒) =
1

(2𝜋)2
∫ 𝑑2𝑥 〈ℎ(𝒙 + 𝝉)ℎ(𝝉)〉 𝑒−𝑖𝑞𝒙 ( 3-8 ) 

ここで，ℎ(𝒙) は位置𝒙 = (𝑥，𝑦) における高さプロファイルであり，〈⋯ 〉 はアンサンブル平

均を意味する．また，表面の統計的性質は基準位置に依存しないため，ℎ(𝒙𝟎 + 𝒙)ℎ(𝒙𝟎) =

ℎ(𝒙)ℎ(𝟎) が成立する．すなわち，表面粗さパワースペクトルは，高さ自己相関関数を計算

し，そのアンサンブル平均をフーリエ変換したものである．物理的には，表面粗さパワース

ペクトルとは，表面凹凸の波数成分ごとの強さであると解釈される． 

  

 

 計算手法 

上記の式( 3-8 )に基づき表面粗さパワースペクトルを数値的に算出するためには，高さデ

ータℎ(𝒙) の自己相関関数を求める必要があるため，計算コストが大きくなりうる．そこで，

式を展開することで自己相関関数を直接求めずに表面粗さパワースペクトルを算出する手

法を導入する． 

表面高さデータℎ(𝒙) について，測定長さを𝐿 かつ測定範囲の面積を𝐴 = 𝐿2 とすると，自己

相関関数は， 

 〈ℎ(𝒙 + 𝝉)ℎ(𝝉)〉 = lim
𝐴→∞

1

𝐴
∫ 𝑑2𝜏  ℎ(𝒙 + 𝝉)ℎ(𝝉)  ( 3-9 ) 

と表される．この式を( 3-8 )に代入すると， 

 𝐶(𝒒) =
1

(2𝜋)2
lim

𝐴→∞

1

𝐴
∫ 𝑑2𝑥 ∫ 𝑑2𝜏  ℎ(𝒙 + 𝝉)ℎ(𝝉) 𝑒−𝑖𝑞𝒙 ( 3-10 ) 

のように表現される．ここで，高さデータℎ(𝒙) のフーリエ変換をℎ(𝒒) と定義すると，ℎ(𝒙) 

はフーリエ変換の定義に基づいて以下のように表される． 

 ℎ(𝒙) = ∫ 𝑑2𝑞  ℎ(𝒒) 𝑒𝑖𝑞𝒙 ( 3-11 ) 

式( 3-11 )を用いて式( 3-10 )を整理すると， 

 𝐶(𝒒) =
1

(2𝜋)2
lim

𝐴→∞

1

𝐴
∫ 𝑑2𝑥 ∫ 𝑑2𝜏 ∫ 𝑑2𝑞′ ∫ 𝑑2𝑞′′ℎ(𝒒′)ℎ(𝒒′′) 𝑒𝑖(𝒒′+𝒒′′)𝜏𝑒𝑖(𝒒′−𝒒)𝑥 ( 3-12 ) 
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              = lim
𝐴→∞

(2𝜋)2

𝐴
 ℎ(𝒒)ℎ(−𝒒) 

と変形され，表面粗さパワースペクトルが得られる．なお，式変形に際して，以下の式( 3-13 )

および式( 3-14 )で表されるフーリエ変換とデルタ関数の公式を使用している． 

 ∫ 𝑑2𝑥 𝑒𝑖𝑞𝒙 = (2𝜋)2𝛿(𝒒) ( 3-13 ) 

 ∫ 𝑑2𝑞′ ℎ(𝒒′)𝛿(𝒒′ − 𝒒) = ℎ(𝒒) ( 3-14 ) 

更に，ℎ(−𝒒) がℎ(𝒒) の複素共役である性質を用いると，式( 3-12 )は次のように表現される． 

 𝐶(𝒒) = lim
𝐴→∞

(2𝜋)2

𝐴
 |ℎ(𝒒)|2 ( 3-15 ) 

以上の式変形により，高さデータの自己相関関数ℎ(𝒙) を求めずに，フーリエ変換を導入す

ることで表面粗さパワースペクトル𝐶(𝒒) が算出可能であることが示された． 

 また，表面粗さパワースペクトルを用いて，式( 3-16 )で定義される二乗平均平方根粗さ

𝑅𝑞  の表現が可能である． 

 𝑅𝑞 = √
1

𝐴
∬ 𝑑2𝑥 ℎ2(𝒙)

𝐴

 ( 3-16 ) 

式( 3-8 )をフーリエ逆変換し，𝒙 = 𝟎 とすると， 

 〈ℎ2(𝝉)〉 = ∫ 𝑑2𝑞  𝐶(𝒒) ( 3-17 ) 

と変形される．ここで，得られた式( 3-17 )の平方根を取れば，𝑅𝑞  となる．すなわち，二乗

平均平方根粗さは，次のように表される． 

 𝑅𝑞 = 〈ℎ2(𝝉)〉1/2 = {∫ 𝑑2𝑞  ℎ(𝒒) }
1/2

 ( 3-18 ) 

ここで，表面の等方性を仮定していることより，波数空間を直交座標から極座標に変換する

と， 

 {
𝑞𝑥 = 𝑞 cos 𝜙
𝑞𝑦 = 𝑞 sin 𝜙 ⇒ {

𝑑𝑞𝑥 = cos 𝜙 𝑑𝑞 − 𝑞 sin 𝜙  𝑑𝜙
𝑑𝑞𝑦 = sin 𝜙 𝑑𝑞 + 𝑞 cos 𝜙  𝑑𝜙 

( 3-19 ) 

          ⇒ [
𝑑𝑞𝑥

𝑑𝑞𝑦
] =  [

cos 𝜙 −𝑞 sin 𝜙
sin 𝜙 𝑞 cos 𝜙

] [
𝑑𝑞
𝑑𝜙

] 

となり，右辺の行列式|𝐽| は 

 | 𝐽| = 𝑞𝑐𝑜𝑠2𝜙 + 𝑞𝑠𝑖𝑛2𝜙 = 𝑞 ( 3-20 ) 

よって， 
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 𝑑2𝑞 = 𝑑𝑞𝑥 𝑑𝑞𝑦 = 𝑞 𝑑𝑞 𝑑𝜙 ( 3-21 ) 

以上の変換により，二乗平均平方根粗さは次式の通りとなる． 

 𝑅𝑞 = {∫ 𝑑𝜙
2𝜋

0

 ∫ 𝑑𝑞 𝑞 𝐶(𝒒) }

1/2

 

( 3-22 ) 

 = {2𝜋 ∫ 𝑑𝑞 𝑞 𝐶(𝒒) }
1/2
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3.4 セルフアフィンフラクタル性 

セルフアフィンフラクタル性とは，表面の観察倍率を上げる際に，高さを平面座標とは異

なる倍率で示すと，倍率を上げる前と同様の表面プロファイルが見られる性質のことであ

る．クラック表面や自然生成された凹凸を有する表面は，セルフアフィンフラクタル表面を

有することが知られている． 

具体的には，倍率を変化させる際に次のスケール変換を施す． 

 𝑥 → 𝜁𝑥,  𝑦 → 𝜁𝑦,  𝑧 → 𝜁𝐻𝑧  ( 3-23 ) 

ここで，𝐻 はハースト指数であり，フラクタル次元を𝐷𝑓 とおくと𝐷𝑓 = 3 − 𝐻 の関係がある．

また，セルフアフィンフラクタル表面では，次の関係が成り立つ． 

 𝐶(𝑞) ∼ 𝑞−2(𝐻+1)  ( 3-24 ) 

一般的な表面形状に見られるパワースペクトルと波数の関係を Fig. 3-1 に示す．ここでは

𝑞0 < 𝑞 < 𝑞1 の範囲でセルフアフィンフラクタル性が見られる．図中の𝑞0 はロールオフ波数

であり，セルフアフィンフラクタル性を示す波数の最小値を意味する．𝑞1 はカットオフ波

数であり，原子スケールの波長の逆数である． 

 

 

Fig. 3-1 : Surface roughness power of spectrum 

 

 ある表面がセルフアフィンフラクタル性を持つ場合，定数𝑘 を用いて次のように表現する

ことが可能である． 

 𝐶(𝑞) ≃ 𝑘 (
𝑞

𝑞0
)

−2(𝐻+1)

  (𝑘 = const. ), ( 3-25) 

高さデータのアンサンブル平均である〈ℎ2〉 を〈ℎ2〉 = ℎ0
2/2 と定義すると，式( 3-17 )および式

( 3-18 )を用いて， 
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ℎ0

2

2
= 2𝜋 ∫ 𝑑𝑞 𝑞𝐶(𝑞)  

𝑞1

𝑞0

                          

( 3-26 )  = 2𝜋 ∫ 𝑑𝑞 𝑞𝑘 (
𝑞

𝑞0

)

−2(𝐻+1)𝑞1

𝑞0

 

      =
𝜋

𝐻
𝑞0

2(𝐻+1)𝑘(𝑞0
−2𝐻 − 𝑞1

−2𝐻) 

ここで𝑞0 ≪ 𝑞1 であることより， 

 
ℎ0

2

2
≃

𝜋

𝐻
𝑞0

2𝑘. ( 3-27 ) 

と置くことができる．したがって，パワースペクトルは次の式で表される． 

 𝐶(𝑞) ≃
𝐻

2𝜋
(

ℎ0

𝑞0
)

2

(
𝑞

𝑞0
)

−2(𝐻+1)

 ( 3-28 ) 
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3.5 Persson の接触理論 

 初めに，平坦な表面を持つ弾性体が，粗い表面を有する剛体に押し付けられる状態に着目

する．この状態において，見かけ上は弾性体の表面全体が剛体に接触している．しかし観察

倍率を上げ，より詳細を伺うと，接触面では接触部と非接触部が混在している．その接触部

に着目し，更に高い観察倍率で見ると，同様に接触部と非接触部が存在する．このように見

かけ上の接触領域は倍率によって大きく変化し，真の接触領域は見かけの接触領域より遥

かに小さい．Persson の接触理論においては，表面の凹凸を波数空間で表す．そのため，真

実接触面積や摩擦力を表面が有する凹凸の波長ごとに算出する．波数は観察倍率に対応し，

観察倍率を上げることは，より小さい波長に着目することを意味する． 

 波数𝑞 における見かけ上の接触領域の割合を𝑃(𝑞) とすると，𝑃(𝑞) は次の式で定義される． 

 𝑃(𝑞) =
𝐴(𝜁)

𝐴0
 ( 3-29 ) 

𝐴0 は公称接触面積，𝐴(𝜁) は倍率𝜁 における見かけ上の接触領域である．また，𝑞0はロール

オフ波数であり，𝑞0の𝜁倍の波数を𝑞 と定義することより，𝑞 = 𝑞0𝜁 である．本節では，接触

領域の割合𝑃(𝑞) を以下に導出する． 

 

凹凸を有する面の接触において，𝐴0 を公称接触面積，𝜎0 を公称垂直応力とすると，全荷

重𝐹𝑁 は次のように表される． 

 𝐹𝑁 = 𝜎0𝐴0 ( 3-30 ) 

ここで，公称接触領域の直径𝐿 を用いて，長さスケール𝜆 = 𝐿 𝜁⁄  を考える．𝑞0 =  2𝜋 𝐿⁄  と定

義すると，𝑞 = 𝑞0𝜁 より， 

 𝑃(𝑞) = 𝑃(𝑞0𝜁) ≡ 𝑃(𝜁) ( 3-31 ) 

倍率𝜁 における見かけ上の接触領域の平均垂直応力を〈𝜎〉𝜁とすると，全荷重は常に一定であ

るため， 

 𝜎0𝐴0 = 〈𝜎〉𝜁  𝑃(𝜁)𝐴0 ( 3-32 ) 

よって， 

 𝑃(𝜁) =
𝜎0

〈𝜎〉𝜁
 ( 3-33 ) 

すなわち，𝑃(𝜁) を求めるためには〈𝜎〉𝜁 の算出が不可欠である．ここで，長さスケール𝜆 = 𝐿 𝜁⁄   

における応力の確率分布を𝑃(𝜎，𝜁) とし，次の式で表す． 

 〈𝜎〉𝜁 =
∫ 𝑑𝜎𝜎𝑃(𝜎，𝜁)

∞

0

∫ 𝑑𝜎𝑃(𝜎，𝜁)
∞

0

 ( 3-34 ) 



40 
3 摩擦，摩耗，接触の理論式 

2020年度修士論文  DLCへの水素添加がもたらす構造変化と摩擦特性への影響の評価 

よって上記の式に代入すると， 

 𝑃(𝜁) =
𝜎0 ∫ 𝑑𝜎𝑃(𝜎，𝜁)

∞

0

∫ 𝑑𝜎𝜎𝑃(𝜎，𝜁)
∞

0

 ( 3-35 ) 

十分に小さいスケールにおいて，見かけ上の接触領域で 2 つの表面が完全に接触している

と仮定すると， 

 𝑃(𝜎，𝜁) = 〈𝛿(𝜎 − 𝜎1(𝒙))〉 ( 3-36 ) 

ここで，𝜎1(𝒙) は倍率𝜁 において印加される垂直応力である．また，〈⋯ 〉はアンサンブル平均

を意味し， 

 〈𝑓(𝑥)〉 =
1

𝐴0
∫ 𝑑2𝑥  𝑓(𝑥) ( 3-37 ) 

によって定義される． 

𝜎1 + Δ𝜎 を長さスケール𝐿/𝜁 + 𝛥𝜁 における垂直応力とすると， 

 𝑃(𝜎，𝜁 + Δ𝜁) =   〈𝛿(𝜎 − 𝜎1 − Δ𝜎)〉                                  

( 3-38 )                       = ∫ 𝑑𝜎 ̇ 〈𝛿(�̇� − Δ𝜎)𝛿(𝜎 − 𝜎1 − �̇�)〉 

                   = ∫ 𝑑𝜎 ̇ 〈𝛿(�̇� − Δ𝜎)〉𝑃(𝜎 − �̇�，𝜁) 

ここで， 

 〈𝛿(�̇� − Δ𝜎)〉 =
1

2𝜋
∫ 𝑑𝑤 〈𝑒𝑖𝑤(�̇�−Δ𝜎)〉 ( 3-39 ) 

上記の式の右辺をΔ𝜎 = 0 周辺でテイラー展開すると， 

 〈𝛿(�̇� − Δ𝜎)〉 =   
1

2𝜋
∫ 𝑑𝑤 〈𝑒𝑖𝑤�̇� [1 − 𝑖𝑤Δ𝜎 −

𝑤2

2
Δ𝜎2 + ⋯ ]〉     

( 3-40 ) 

         =
1

2𝜋
∫ 𝑑𝑤  〈𝑒𝑖𝑤�̇� [1 −

𝑤2

2
Δ𝜎2]〉                    

なお，式展開において虚数項と 3次以上の微小項を無視した．すなわち，次のように式変形

される． 

 𝑃(𝜎，𝜁 + Δ𝜁) =   ∫ 𝑑𝜎 ̇ 𝑃(𝜎 − �̇�，𝜁)
1

2𝜋
∫ 𝑑𝑤 𝑒𝑖𝑤�̇� [1 −

𝑤2

2
〈Δ𝜎2〉] 

( 3-41 ) 

 = 𝑃(𝜎，𝜁) + 
〈Δ𝜎2〉

2

𝜕2𝑃(𝜎，𝜁)

𝜕𝜎2
      

左辺をΔ𝜎 = 0 の周りでテイラー展開すれば，次式が得られる．ただし，二次以上の微小項

は再度無視する． 
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 𝑃(𝜎，𝜁) +
𝜕𝑃(𝜎，𝜁)

𝜕𝜁
Δζ =  𝑃(𝜎，𝜁) +  

〈Δ𝜎2〉

2

𝜕2𝑃(𝜎，𝜁)

𝜕𝜎2
 

( 3-42 ) 

 ⇔  
𝜕𝑃(𝜎，𝜁)

𝜕𝜁
=  

〈Δ𝜎2〉

2Δζ

𝜕2𝑃(𝜎，𝜁)

𝜕𝜎2
 

よって， 

 
𝜕𝑃

𝜕𝜁
= 𝑓(𝜁)

𝜕2𝑃

𝜕𝜎2
 ( 3-43 ) 

ここで，𝑓(𝜁) は以下の式で表される． 

 𝑓(𝜁) =
1

2
 
〈Δ𝜎2〉

Δζ
 ( 3-44 ) 

𝑃(𝜎，1) = 𝑃0(𝜎) とおくと， 

 𝑃0(𝜎) = 𝛿(𝜎 − 𝜎0) ( 3-45 ) 

式( 3-43 )は拡散方程式と同等の関数形を有する．一般的な拡散方程式における時間𝑡 は倍率

𝜁 に，空間座標𝑥 は垂直応力𝜎 にそれぞれ置き換えられている．つまり，倍率𝜁 を上げていく

と，𝑃(𝜎，𝜁) は垂直応力が成す空間においてより広がっていく．表面間の凝着が無いという

仮定を考慮すると，𝜎 = 0 で剥離が起こるので，境界条件は次のように表される． 

 𝑃(0，𝜁) = 0 ( 3-46 ) 

式( 3-43 )の両辺に𝜎 をかけて積分すると， 

 
∫ 𝑑𝜎 𝜎

∞

0

𝜕𝑃

𝜕𝜁
= ∫ 𝑑𝜎 𝜎 

∞

0

𝑓(𝜁)
𝜕2𝑃

𝜕𝜎2
 

= 0         

( 3-47 ) 

よって， 

 
𝜕

𝜕𝜁
∫ 𝑑𝜎 𝜎

∞

0

𝑃(𝜎，𝜁) = 0    ( 3-48 ) 

𝜁 をかけて積分すると， 

 ∫ 𝑑𝜎 𝜎
∞

0

𝑃(𝜎，𝜁) = 𝜎0    ( 3-49 ) 

なお，総荷重はあらゆるスケールで不変である仮定に基づいている． 

次に，式( 3-43 )を𝜎 にわたって積分すると， 

 ∫ 𝑑𝜎 
∞

0

𝜕𝑃

𝜕𝜁
=  ∫ 𝑑𝜎

∞

0

𝑓(𝜁)
𝜕2𝑃

𝜕𝜎2
          

( 3-50 )  ⇔  
𝜕

𝜕𝜁
∫ 𝑑𝜎

∞

0

𝑃(𝜎，𝜁) = 𝑓(𝜁) {
𝜕𝑃(∞, 𝜁)

𝜕𝜎
−

𝜕𝑃(0, 𝜁)

𝜕𝜎
}  

 ⇔  
𝜕

𝜕𝜁
∫ 𝑑𝜎

∞

0

𝑃(𝜎，𝜁) = −𝑓(𝜁)
𝜕𝑃(0, 𝜁)

𝜕𝜎
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𝜁 で積分すると， 

 [∫ 𝑑𝜎
∞

0

𝑃(𝜎，�́�)]
1

𝜁

=  − ∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(𝜁)
𝜕𝑃(0, 𝜁)

𝜕𝜎
         

( 3-51 )  ⇔ ∫ 𝑑𝜎
∞

0

𝑃(𝜎，𝜁) − ∫ 𝑑𝜎
∞

0

𝑃(𝜎，1)  =  − ∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(𝜁)
𝜕𝑃(0, 𝜁)

𝜕𝜎
 

 ⇔  ∫ 𝑑𝜎
∞

0

𝑃(𝜎，𝜁) = 1 − ∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(𝜁)
𝜕𝑃(0, 𝜁)

𝜕𝜎
        

式( 3-35 )に式( 3-48 )と式( 3-51 )を代入して， 

 𝑃(𝜁) = 1 − ∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(�́�)
𝜕𝑃(0, 𝜁)

𝜕𝜎
 ( 3-52 ) 

続いて，〈𝜎2〉 を計算する． 

 〈𝜎𝑧
2〉 =

1

𝐴0
∫ 𝑑2𝑥 𝜎𝑧(𝒙)𝜎𝑧(𝒙)                 

( 3-53 ) 

 =
1

𝐴0
∫ 𝑑2𝑥 𝜎𝑧(𝒙) ∫ 𝑑2𝑞 𝜎𝑧(𝒒)𝑒𝑖𝒒𝒙            

 =
(2𝜋)2

𝐴0
∫ 𝑑2𝑞 𝜎𝑧(−𝒒)𝜎𝑧(𝒒)                 

                  = ∫ 𝑑2𝑞 [𝑀𝑧𝑧(𝒒, 𝒒𝒙𝜈)]−1[𝑀𝑧𝑧(−𝒒, −𝒒𝒙𝜈)]−1
(2𝜋)2

𝐴0
𝑢𝑧(𝒒)𝑢𝑧(−𝒒) 

                  = ∫ 𝑑2𝑞 [𝑀𝑧𝑧(𝒒, 𝒒𝒙𝜈)]−1[𝑀𝑧𝑧(−𝒒, −𝒒𝒙𝜈)]−1
(2𝜋)2

𝐴0

〈ℎ(𝒒)ℎ(−𝒒)〉 

 = ∫ 𝑑2𝑞 [𝑀𝑧𝑧(𝒒, 𝒒𝒙𝜈)]−1[𝑀𝑧𝑧(−𝒒, −𝒒𝒙𝜈)]−1𝐶(𝑞)     

なお，式変形の際に𝑢𝑧(𝒒) をℎ(𝒒) に変換した．ここで，𝑀𝑧𝑧 は次式で表される． 

 (𝑀𝑧𝑧)−1 = −
𝐸𝑞

2(1 − 𝜈2)
 ( 3-54 ) 

よって， 

 〈𝜎𝑧
2〉 =

1

4
∫ 𝑑2𝑞 𝑞2𝐶(𝑞) |

𝐸(𝑞𝑣 cos 𝜙)

1 − 𝜈2
|

2

       

( 3-55 ) 

 =
1

4
∫ 𝑑2𝑞 𝑞3𝐶(𝑞) ∫ 𝑑𝜙 |

𝐸(𝑞𝑣 cos 𝜙)

1 − 𝜈2
|

2

 

すなわち， 

 𝑓(𝜁) =
1

2

〈𝜎2〉

Δ𝜁
              

( 3-56 ) 

 =
1

2

〈𝜎2〉

Δ𝑞
𝑞0           
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 =
1

8
𝑞0𝑞3𝐶(𝑞) ∫ 𝑑𝜙 |

𝐸(𝑞𝑣 𝑐𝑜𝑠 𝜙)

1 − 𝜈2
|

2

 

新たに𝑓(𝜁) = 𝑓(𝑞)と置き，𝑔(𝑞) = 𝑓(𝑞)/𝜎0
2 とすると， 

 𝑔(𝑞) =
1

8
𝑞0𝑞3𝐶(𝑞) ∫ 𝑑𝜙 |

𝐸(𝑞𝑣 𝑐𝑜𝑠 𝜙)

(1 − 𝜈2)𝜎0
|

2

 ( 3-57 ) 

と変形される． 

続いて，式( 3-43 )の解導出を示す． 

 
𝜕𝑃

𝜕𝜁
= 𝑓(𝜁)

𝜕2𝑃

𝜕𝜎2
 ( 3-58 ) 

求解のための境界条件は以下の通りである． 

 𝑃(0，𝜁) = 𝑃(𝜎𝑌，𝜁) = 0 ( 3-59 ) 

 𝑃(𝜎，1) ≡ 𝑃0(𝜎) = 𝛿(𝜎 − 𝜎0) ( 3-60 ) 

ここでは，一般的な条件を設定し，𝑃(𝜎，𝜁) は0 < 𝜎 < 𝜎𝑌 でのみ定義されるとした．後に

𝜎𝑌 → ∞ とすることで最終的な解を導く．式( 3-58 )の一般解は次のように表される． 

 𝑃 = ∑ 𝐴𝑛(𝜁) sin (
𝑛𝜋𝜎

𝜎𝑌
)

∞

𝑛=1

 ( 3-61 ) 

式( 3-61 )を式( 3-58 )に代入すると， 

 ∑
𝜕𝐴𝑛

𝜕𝜁
sin (

𝑛𝜋𝜎

𝜎𝑌
)

∞

𝑛=1

=  ∑ [−𝑓(𝜁) (
𝑛𝜋

𝜎𝑌
)

2

𝐴𝑛 sin (
𝑛𝜋𝜎

𝜎𝑌
)]

∞

𝑛=1

 

( 3-62 ) 

 ⇔  
𝜕𝐴𝑛

𝜕𝜁
= −𝑓(𝜁) (

𝑛𝜋

𝜎𝑌
)

2

𝐴𝑛 

𝜁 で積分すると， 

 𝐴𝑛(𝜁) = 𝐶𝑒𝑥𝑝 [− (
𝑛𝜋

𝜎𝑌
)

2

∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(𝜁)] ( 3-63 ) 

𝜁 = 1 を代入すると， 

 𝐶 = 𝐴𝑛(1) ( 3-64 ) 

すなわち， 

 𝐴𝑛(𝜁) = 𝐴𝑛(1)𝑒𝑥𝑝 [− (
𝑛𝜋

𝜎𝑌
)

2

∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(𝜁)] ( 3-65 ) 

式( 3-61 )に代入して， 

 𝑃 = ∑ 𝐴𝑛(1)𝑒𝑥𝑝 [− (
𝑛𝜋

𝜎𝑌
)

2

∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(𝜁)] sin (
𝑛𝜋𝜎

𝜎𝑌
)

∞

𝑛=1

 ( 3-66 ) 

三角関数の直交性を用いると，次の等式が導かれる． 
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 ∫ 𝑑𝜎
𝜎𝑌

0

sin (
𝑛𝜋𝜎

𝜎𝑌
) sin (

𝑚𝜋𝜎

𝜎𝑌
) =

𝜎𝑌

2
𝛿𝑛𝑚 ( 3-67 ) 

ここで，𝑛，𝑚 は自然数とする．式( 3-61 )の両辺にsin(𝑚𝜋𝜎 𝜎𝑌⁄ ) をかけて，0~𝜎𝑌 まで積分す

ると， 

 

∫ 𝑑𝜎
𝜎𝑌

0

𝑃 sin (
𝑚𝜋𝜎

𝜎𝑌
)

= ∑ 𝐴𝑛(1)𝑒𝑥𝑝 [− (
𝑛𝜋

𝜎𝑌
)

2

∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(�́�)] ∫ 𝑑𝜎
𝜎𝑌

0

sin (
𝑛𝜋𝜎

𝜎𝑌
) sin (

𝑚𝜋𝜎

𝜎𝑌
)

∞

𝑛=1

 

( 3-68 ) 

すなわち式( 3-67 )を用いると， 

 ∫ 𝑑𝜎
𝜎𝑌

0

𝑃 sin (
𝑚𝜋𝜎

𝜎𝑌
) = 𝐴𝑛(1)𝑒𝑥𝑝 [− (

𝑛𝜋

𝜎𝑌
)

2

∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(𝜁)]
𝜎𝑌

2
 ( 3-69 ) 

さらに𝜁 = 1 を代入すると， 

 𝐴𝑛(1) =
2

𝜎𝑌
∫ 𝑑𝜎

𝜎𝑌

0

𝑃(𝜎，1) sin (
𝑛𝜋𝜎

𝜎𝑌
) 

( 3-70 )                 =  
2

𝜎𝑌
∫ 𝑑𝜎

𝜎𝑌

0

𝛿(𝜎 − 𝜎0) sin (
𝑛𝜋𝜎

𝜎𝑌
) 

 =  
2

𝜎𝑌
sin 𝛼𝑛                           

ただし，以下の式変形を定義する． 

 𝛼𝑛 =
𝑛𝜋𝜎0

𝜎𝑌
 ≡ 𝑠𝜎0 ( 3-71 ) 

式( 3-70 )を式( 3-66 )に代入して， 

 𝑃 =
2

𝜎𝑌
∑ sin 𝛼𝑛 𝑒𝑥𝑝 [− (

𝑛𝜋

𝜎𝑌
)

2

∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(𝜁)] sin (
𝑛𝜋𝜎

𝜎𝑌
)

∞

𝑛=1

 ( 3-72 ) 

極限𝜎𝑌 → ∞ をとると， 

 ∑

∞

𝑛

→   ∫ 𝑑𝑛
∞

0

=
𝜎𝑌

𝜋
∫ 𝑑𝑠

∞

0

  (∵ 𝑠 =
𝑛𝜋

𝜎𝑌
) ( 3-73 ) 

よって次の式が導出される． 

 𝑃 =
2

𝜋
∫ 𝑑𝑠

∞

0

sin(𝑠𝜎0) 𝑒𝑥𝑝 [−𝑠2 ∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(�́�)] sin(𝑠𝜎) ( 3-74 ) 

ここで，次に示す𝐽 に着目する． 

 𝐽 = ∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(𝜁)
𝜕𝑃(0, 𝜁)

𝜕𝜎
 ( 3-75 ) 

ただし，𝑃(𝜁) = 1 − 𝐽 である．式( 3-74 )より， 

 
𝜕𝑃(𝜎, 𝜁)

𝜕𝜎
=

2

𝜋
∫ 𝑑𝑠

∞

0

𝑠 sin(𝑠𝜎0) 𝑒𝑥𝑝 [−𝑠2 ∫ 𝑑𝜁"
�́�

1

𝑓(𝜁")] cos(𝑠𝜎) ( 3-76 ) 
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よって， 

 𝐽 =
2

𝜋
∫ 𝑑𝑠

∞

0

𝑠 sin(𝑠𝜎0) ∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(𝜁)𝑒𝑥𝑝 [−𝑠2 ∫ 𝑑𝜁"
�́�

1

𝑓(𝜁")] ( 3-77 ) 

ここで， 

 ∫ 𝑑𝜁
𝜁

1

𝑓(𝜁)𝑒𝑥𝑝 [−𝑠2 ∫ 𝑑𝜁"
�́�

1

𝑓(𝜁")] = [−
1

𝑠2
𝑒𝑥𝑝 [−𝑠2 ∫ 𝑑𝜁"

�́�

1

𝑓(𝜁")]]

1

𝜁

 

( 3-78 ) 

                         =
1

𝑠2
{1 − 𝑒𝑥𝑝 [−𝑠2 ∫ 𝑑𝜁

𝜁

1

𝑓(𝜁)]} 

式( 3-77 )に代入すると， 

 𝐽 =
2

𝜋
∫ 𝑑𝑠

∞

0

𝑠 sin(𝑠𝜎0)
1

𝑠2
{1 − 𝑒𝑥𝑝 [−𝑠2 ∫ 𝑑𝜁

𝜁

1

𝑓(𝜁)]}         

( 3-79 )  =
2

𝜋
∫ 𝑑𝑠

∞

0

sin(𝑠𝜎0)

𝑠
−

2

𝜋
∫ 𝑑𝑠

∞

0

sin(𝑠𝜎0)

𝑠
𝑒𝑥𝑝 [−𝑠2 ∫ 𝑑𝜁

𝜁

1

𝑓(�́�)] 

 = 1 −
2

𝜋
∫ 𝑑𝑠

∞

0

sin(𝑠𝜎0)

𝑠
𝑒𝑥𝑝 [−𝑠2 ∫ 𝑑𝜁

𝜁

1

𝑓(𝜁)]          

すなわち，以下のような式変形がなされる． 

 𝑃(𝜁) = 1 − 𝐽                 

( 3-80 ) 

 =
2

𝜋
∫ 𝑑𝑠

∞

0

sin(𝑠𝜎0)

𝑠
𝑒𝑥𝑝 [−𝑠2 ∫ 𝑑𝜁

𝜁

1

𝑓(𝜁)] 

𝑠𝜎0 = 𝑥 と置き換えると， 

 𝑃(𝜁) =
2

𝜋
∫ 𝑑𝑥

∞

0

sin(𝑥)

𝑥
𝑒𝑥𝑝 [−𝑥2 ∫ 𝑑𝜁

𝜁

1

𝑔(𝜁)] ( 3-81 ) 

ただし，𝑔(𝑞) = 𝑔(𝑞0𝜁) ≡ 𝑔(𝜁) であり，式( 3-57 )によって与えられる．これらの関係をまと

めると， 

 𝑃(𝑞) =
2

𝜋
∫ 𝑑𝑥

∞

0

sin(𝑥)

𝑥
𝑒𝑥𝑝[−𝑥2𝐺(𝑞)] ( 3-82 ) 

ただし，式( 3-57 )より， 

 𝐺(𝑞) =
1

8
∫ 𝑑�́� �́�3𝐶(�́�)

𝑞

𝑞0

∫ 𝑑𝜙
2𝜋

0

|
𝐸(�́�𝑣 𝑐𝑜𝑠 𝜙)

(1 − 𝜈2)𝜎0
|

2

 ( 3-83 ) 

更にほとんどの場合において，𝜎0 ≪ 𝐸(0) であり，この場合𝐺(𝑞) ≫ 1 となり，式( 3-82 )の積

分範囲の内𝑥 ≪ 1 の部分の寄与のみが計算結果に影響する．よって，sin 𝑥 ≈ 𝑥 と近似するこ

とができる．そのため，次式が成り立つ． 

 𝑃(𝑞) =
2

𝜋
∫ 𝑑𝑥

∞

0

𝑒𝑥𝑝[−𝑥2𝐺(𝑞)] ( 3-84 ) 
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 = [𝜋𝐺(𝑞)]−1/2     

このとき，𝐺(𝑞) → 0 において，𝑃(𝑞) → 1 を考慮すると，補間公式より次の近似式が成り立

つ． 

 𝑃(𝑞) = (1 + [𝜋𝐺(𝑞)]3/2)
−1/3

 ( 3-85 ) 

なお，𝑞 = 𝑞0𝜁 より式( 3-83 )を変形すると，以下のように𝐺(𝜁) を𝐺(𝑞) に表現しなおすこと

が可能である． 

 𝐺(𝜁) =
𝐻

16𝜋
(𝑞0ℎ0)2 ∫ 𝑑𝜁 𝜁−2𝐻+1

𝜁

1

∫ 𝑑𝜙
2𝜋

0

|
𝐸(𝑞0𝜁𝑣 𝑐𝑜𝑠 𝜙)

(1 − 𝜈2)𝜎0
|

2

 ( 3-86 ) 

ここで，ひずみ速度がもたらす影響を無視することで立式を単純化すると， 

 𝐺(𝜁) =
𝐻

16𝜋
(𝑞0ℎ0)2 ∫ 𝑑𝜁 𝜁−2𝐻+1

𝜁

1

{
𝐸

(1 − 𝜈2)𝜎0
}

2

2𝜋 

( 3-87 ) 

 =
𝐻

1 − 𝐻
(𝜁−2𝐻+2 − 1) {

𝑞0ℎ0𝐸

4(1 − 𝜈2)𝜎0
}

2

       

ここで𝐸 は，接触する二物体間の有効弾性定数であり， 

 
1 − 𝜈2

𝐸
=

1 − 𝜈1
2

𝐸1
+

1 − 𝜈2
2

𝐸2
 ( 3-88 ) 

の関係が成り立つ． 
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4.1 緒言 

 ここでは分子動力学法および高本ポテンシャルを用いて，メルトクエンチ法により DLC

のバルクモデルを作成する．先ず，実験値および第一原理計算による物性値と比較すること

で計算モデルの検証を行う．更に，密度 4ケースおよび水素含有量 7ケースの計 28ケース

の DLC を対象とし，安定構造における各水素含有 DLC 炭素原子の体積弾性率および結合

状態，結合状態ごとの内部変位に着目し，水素添加が DLC のバルク構造に及ぼす影響につ

いて考察を行う． 
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4.2 DLC のモデリング 

 

 モデリングおよび物性値の検証 

本研究では DLC 計算モデルの作成にあたり，メルトクエンチ法を用いる．モデリングの

流れは以下の通りである． 

1. シミュレーションボックス内に炭素原子および水素原子をランダムに配置する． 

2. 温度 3000 Kで 10 psの間 NVTアンサンブルを行い，溶解された状態を得る． 

3. 約 2.5×1011 K/sec の冷却速度で 10 Kまで冷却し，アモルファス構造を得る． 

4. アモルファス構造に対してエネルギーが極小値となるように構造緩和を行い，DLC

のバルクモデルを作成する． 

  

DLC は密度や水素含有，更には作成時の僅かな手順の違いにより，結合比をはじめとし，

ポアソン比や弾性率といった様々な物性値が変化しうる．そのため，本研究で用いるポテン

シャルおよび DLC の作成方法が十分な精度を有しているか，そして物性値を再現している

かを検証する必要がある．そこで，第一原理計算による研究 [24]および実験的手法による

研究 [25] [26]に着目し，双方の体積弾性率と本研究で作成された DLC の体積弾性率を比較

する． 

第一原理計算による計算結果を case1 および case2，実験による計測結果を case3 および

case4 とし，各ケースの密度および水素含有量と同等のモデルを作成し，体積弾性率を算出

した．次の Table 4-1 に，密度，水素含有量，本研究および先行研究における体積弾性率を

示す．なお，実験的手法による研究では縦弾性係数のみが計測されている．そのため，一般

的な DLCのポアソン比 𝜈 は 0.22~0.30であるため，次の式により体積弾性系率に換算する． 

 𝐾 =
𝐸

3(1 − 2𝜈)
  

換算された値を用いて，有しうる体積弾性率の範囲を決定した． 

 

 
Density 

[g/cm3] 

H content 

[at.%] 

Bulk modulus [GPa] 

This work Previous research 

case1 2.00 16.7 139 145 ab initio calculation 

case2 2.30 16.7 203 190 ab initio calculation 

case3 2.00 27.0 150 131~183 experiment 

case4 2.33 10.8 201 183~256 experiment 

 

Table 4-1 : Bulk moduls DLC measured by ab initio calculations and experiment 
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これらの結果を比較すると，case1 および case2 において，僅かな差異は見られるものの

非常に近い値をとっていることが分かる．第一原理計算による体積弾性率に対して，本研究

による弾性率は，case1 で-4.1 %，case2で+6.8 %であった．また，case3および case4 共に，

本研究による値は換算された値の範囲内に収まっていることが分かる．以上の比較により，

使用するポテンシャルや作成方法が妥当であると考えられる． 

 

続いて，水素添加が DLC の特性に及ぼす影響に着目するため，DLC を新たに作成する．

DLC の特性や物性値は密度や水素含有量等に大きく依存するため，本研究では，密度を複

数設定し，それぞれに対して水素含有を変化させた．設定したバルク密度は 1.8 g/cm3，2.0 

g/cm3，2.2 g/cm3，2.4 g/cm3の 4ケースであり，水素含有量は 0，5，10，15，20，25，30 at.%

の 7ケースである．なお，水素フリーDLC は最大で 3.0 g/cm3近い密度を持ちうるが，水素

含有 DLC は 2.5 g/cm3程度が最大である．また，水素含有 DLC の最大含有量は 50%程にも

上るが，実際に多く使用される含有量は 30%程度までである．これらの背景を踏まえて密

度と水素含有量を設定した．本章の DLC 作成に用いたシミュレーションボックスは一辺

37Åの立方体であり，原子数は最少で 4998，最多で 8068である． 

ここで，例として密度𝜌 = 2.2 g/cm3における DLC バルクモデルを次の Fig. 4-1 に示す． 

 

 

 

(a) H = 0 % (b) H = 5 % (c) H = 10 % (d) H = 15 % 

    

 

 (e) H = 20 % (f) H = 25 % (g) H = 30 %  

Fig. 4-1 : DLC bulk models 
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 動径分布関数 

 上記のモデリングにより得られた DLC バルクモデルの動径分布関数に着目する．例とし

て，密度𝜌 = 2.2 g/cm3における水素含有量 0%，10%，20%，30％の 4ケースを Fig. 4-2に示

す．(a)が示す水素フリーDLC においては，炭素原子間の第一近接および第二近接を意味す

るピークが確認され，第二近接ピーク以降の推移は平坦になっている．(d)が示す水素含有

30%の DLC においては，距離が近い順に，水素-炭素間の第一近接，炭素原子同士の第一近

接，水素-炭素間の第二近接，炭素原子同士の第二近接のピークが見られる．それ以降は同

様に平坦に推移しており，水素フリーおよび水素含有の双方がアモルファス構造であるこ

とが確認される．また，(b)の水素含有量 10%および(c)の水素含有量 20%からは，水素-炭素

間の第二近接を明確に伺うことはできないが，水素含有量が増えるほど，その存在が顕在化

するという傾向が見られる． 

 

 

(a) 𝜌 = 2.2 g/cm3 ，H=0% (b) 𝜌 = 2.2 g/cm3 ，H=10% 

 

(c) 𝜌 = 2.2 g/cm3 ，H=20% (d) 𝜌 = 2.2 g/cm3 ，H=30% 

Fig. 4-2 : RDF of DLC 
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 体積弾性率 

 ここでは作成された各ケースの DLC バルクモデルの体積弾性率を算出し，以下に図示す

る．体積弾性率は，ひずみの付与と緩和計算を繰り返し行い，収束判定を満たすことで算出

される． 

 

 

Fig. 4-3 : Bulk Modulus of 28 cases 

 

Fig. 4-3より，DLC の密度増加に伴い体積弾性率は増大する．また，各密度において，水

素含有量の増加に伴い体積弾性率が減少する傾向が見られる．その減少度合いを比較する

ため，水素 0 %時の体積弾性率と水素 30 %時の体積弾性率の差に着目する．密度 𝜌 =

1.8 g/cm3においては 49.1 GPa，𝜌 = 2.0 g/cm3では 40.2 GPa， 𝜌 = 2.2 g/cm3では 29.4 GPa， 

𝜌 = 2.4 g/cm3では 31.3 GPa の減少が確認された．これより，バルク密度が小さいほど，水

素添加がもたらす影響が顕著になる可能性が考えられる． 
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 結合数の比率 

 DLC はアモルファス構造を持ち，sp 混成軌道，sp2混成軌道，sp3混成軌道から構成され

る．sp 混成軌道は s軌道 1個と p軌道 1個が重なることで形成される混成軌道であり，2個

の原子とのみ結合する状態である．2 個の𝜎 結合と 2 個の𝜋 結合を持ち，この混成軌道にお

いて，炭素原子は三重結合を 1つ，もしくは二重結合を連続的に 2つ有し，同じエネルギー

準位の不対電子を 2 個作り出す．sp2混成軌道は s 軌道 1 個と p 軌道 2 個により形成される

混成軌道であり，3 個の原子と結合する．3 個の𝜎 結合と 1 個の𝜋 結合を持ち，平面構造を

とることが特徴としてあげられる．sp3混成軌道は s 軌道 1 個と p 軌道 3 個が重なり合って

形成される混成軌道である．4 本の𝜎 結合を持ち，一般的に 4 個の原子と結合する．また，

立体構造をとることが sp3混成軌道の特徴をして知られている．しかし 3個の原子のみを結

合している場合においても，非共有電子対が𝜎 結合を形成する共有電子対と同等の挙動を示

し，sp3と判別されるアンモニアのようなケースもまれにある． 

DLC炭素原子の結合状態のほとんどが sp2混成軌道および sp3混成軌道であることが知ら

れている．すなわち平面状の結合である sp2混成軌道と立体状の結合である sp3混成軌道に

よって DLC は構成されている．ここでは構造緩和がなされた DLC のバルクモデルに対し

て，炭素原子同士のカットオフ距離を 1.8Å，炭素-水素間のカットオフ距離を 1.3Åとする

ことで配位数を算出した．続いて，配位数が 4の炭素原子を sp2混成軌道，配位数が 3の場

合を sp3混成軌道とすることで，結合状態を分別した． 

各 DLC の sp2混成軌道および sp3混成軌道の比率を，密度毎に以下の Fig. 4-4に示す．こ

こでは算出された混成軌道数を，各系の炭素原子数で除することで比率を算出している． 
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  (a) 𝜌 = 1.8 g/cm3 (b) 𝜌 = 2.0 g/cm3 

  

 

  (c) 𝜌 = 2.2 g/cm3 (d) 𝜌 = 2.4 g/cm3 

Fig. 4-4 : The ratio of sp2 and sp3 
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 続いて，本研究で得られた混成軌道の結合比と，他の研究で得られた結合比を比較する．

関連研究では水素フリーDLC だけを対象としているため，含有量 0 %の結合比のみを比較

に用いた． 

 

Fig. 4-5 : Comparison of sp3 fraction between this work and experimental results 

 実験結果との比較より，本研究の sp3比は実験結果と同等の傾向を示し，良好に再現され

ていると言える． 

 

 

 モデルの評価 

 密度および水素含有量の異なる DLC をモデリングし，動径分布関数や体積弾性率，結合

数の比率を一般的事実や研究に基づく知見を比較した．比較内容全般で良好な一致が見ら

れたため，精度良くモデリングが行われていると考えられる． 

なお，本研究で使用する高本ポテンシャル [27]は，交換相関エネルギーの計算に局所密

度近似条件(LDA:Local Density Approximation)を用いることでフィッティングされている．

LDA 条件では弾性的性質の精度が高い反面，格子定数の精度は相対的に劣る．LDA条件で

算出される格子定数は最大で約 5%小さくなると報告されており，やや大きめの密度が算出

される可能性を示唆している [28]．しかし本研究では，密度の定量値ではなく，水素含有量

や表面の接触状態を重点的に議論するため，弾性的性質が高精度で表される LDA 条件は適

していると言える． 
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4.3 変位の比較 

 

 算出方法 

 

構造緩和済みの各 DLC が有する主な結合状態を大別すると，以下の 4種に分けられる． 

 

Group 1  sp2：炭素原子 3つと結合する炭素原子 

Group 2 sp2：炭素原子 2つおよび水素原子 1つと結合する炭素原子 

Group 3 sp3：炭素原子 4つと結合する炭素原子 

Group 4 sp3：炭素原子 3つおよび水素原子 1つと結合する炭素原子 

 

本研究で対象とした 28ケースにおいて，炭素原子 1つと水素原子 2つまたは 3 つと結合

する炭素原子や sp結合も僅かに見られたが，いずれも 0.1%以下の存在比であったため，内

部変位の比較には用いない．また，sp2 混成軌道により結合した炭素系に着目すると，二重

結合を有するオレフィンと，二重結合を持たない芳香族性の 2種に大別される．しかし，本

研究で扱う DLC の sp2混成軌道では，上記の Group 1 および Group 2共にこれらを判別せず

に扱う．なお，結合距離の定義は，4.2.4 で述べたとおり，炭素原子同士のカットオフ距離

を 1.8Å，炭素-水素間のカットオフ距離を 1.3Åとしている． 

上記の 4 グループが有する原子および結合状態を，以下の模式図 Fig. 4-6，Fig. 4-7 に示

す．灰色が炭素原子であり，水色が水素原子である．なお，模式図であるため，正確な原子

位置や相対寸法，立体構造は反映されていない． 

 

 

 

(a) Group1 : sp2 CC  

(Left : Olefinic   Right : Aromatic) 

(b)Group2 : sp2 CH 

(Left : Olefinic   Right : Aromatic) 

Fig. 4-6 : Two types of sp2 
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  (a) Group3 : sp3 CC  (b)Group4 : sp3 CH 

Fig. 4-7 : Two types of sp3 

 

次に，内部変位の算出方法について述べる． 

先ず，各 DLC の構造緩和後，上記の通り原子を 4グループに分類する．次に，シミュレ

ーションボックスを僅かに変形させることでひずみを与える．この際，三軸方向全てに同等

の圧縮ひずみを与え，等方的な体積ひずみとした．設定した体積ひずみは 2種であり，圧縮

方向に 0.1%および 0.2%である．ひずみの付与後に構造緩和を行い，各原子の内部変位を測

定する．各原子の内部変位を用いて，4 グループの平均内部変位を算出し，値を比較する． 

 

 

 解析結果 

 各 DLC における結合状態毎の平均内部変位を，以下の Fig. 4-8~Fig. 4-11に示す．ここで

は，上述の Group1~4をそれぞれ sp2 -CC，sp2 -CH，sp3 -CC，sp3 -CHとして図示する．また，

水素含有量が 0%である場合は sp2 –CH および sp3 -CH 共に存在しない．また，体積ひずみ

を ε とする． 
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   (a) ε = 0.1 %  (b) ε = 0.2 % 

Fig. 4-8 : Comparison of average displacements of atoms at ρ =1.8 [g/cm3] 

 

 

   (a) ε = 0.1 %  (b) ε = 0.2 % 

Fig. 4-9 : Comparison of average displacements of atoms at ρ =2.0 [g/cm3] 
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   (a) ε = 0.1 %  (b) ε = 0.2 % 

Fig. 4-10 : Comparison of average displacements of atoms at ρ =2.2 [g/cm3] 

 

 

   (a) ε = 0.1 %  (b) ε = 0.2 % 

Fig. 4-11 : Comparison of average displacements of atoms at ρ =2.4 [g/cm3] 
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 結果の評価 

 DLC バルクモデルに体積ひずみを付与し，原子の変位を比較することで，水素原子を 1

つ有する sp2 混成軌道が最も変位しやすい点が示された．sp2 混成軌道は二次元的構造を持

つ一方，sp3混成軌道は三次元の架橋構造を持つ．そのため，sp2混成軌道は sp3混成軌道に

比べて空間的自由度が高いと言える．この自由度の差異が，sp2 混成軌道の変位のしやすさ

に大きく寄与していると推測される． 

水素添加に伴い，炭素は水素によって終端化される．水素は 1つの炭素とのみ結合するた

め，終端化された炭素原子は周囲の原子から受ける拘束が弱まると考えられる．拘束が弱ま

ることで，終端化されていない場合より変位が増大したと言える． 
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4.4 本章の結論 

 本章では，高本ポテンシャルとメルトクエンチ法により DLC をモデリングし，動径分布

関数，体積弾性率，結合数の比率を比較することで，十分な精度でモデリングが可能である

ことを確認した． 

次に，体積ひずみが負荷される際の内部変位を示した．これらの体積弾性率の比較により，

バルク密度が低い程，水素添加の影響が顕著になる可能性があることが分かった．また，圧

縮ひずみ負荷時の原子の変位に着目し，炭素原子が水素原子と結合することで変位しやす

くなることを示した．特に，炭素原子 2 個および水素原子 1 個と結合する，sp2混成軌道を

有する炭素原子が最も変位しやすい点が確認された．終端化による拘束の減少や，幾何形状

に起因すると考えられる． 
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5.1 緒言 

物体の接触は，観察倍率次第で異なる接触状態を見せる，非常に複雑な現象である．本章

では，DLC と SiC の接触解析を行うことで原子スケールでの接触状態を観察する．また，

対象の DLC および SiCの表面粗さパワースペクトルより求まる理論値と，分子動力学計算

より求まる値を比較し，Persson接触理論の議論を試みる． 
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5.2 計算条件およびモデリング 

 

 計算条件 

 接触解析を行うための計算条件について述べる．先ず，後述の SiC 表面モデルにおける下

端の原子を完全固定することで系を拘束する．DLC の最上部には圧縮方向に垂直荷重を印

加し，DLC と SiC を接触させ，平衡状態における接触面に着目する．印加荷重は 100，300，

500，700，900，1100 MPa の 6 ケースである．また，表面粗さを RMS=3,5Åの 2 ケース，

DLC を H=0,15,30%の 3 ケース設定し，全 36 ケースを接触解析の対象とする．接触解析の

模式図を Fig. 5-1に，計算条件を Table 5-1に示す． 

 

 

Fig. 5-1 : Calculation model for contact analysis 

 

Hydrogen content of DLC 0，15，30 % 

Load on the top of DLC 100，300，500，700，900，1100 MPa 

Surface of SiC 
Husrt number: 0.7 

RMS : 3.0，5.0 Å 

Boundary condition Periodic boundary in x and y 

Temperature 10 K 

Emsemble NVT 

Timestep 0.0005 ps 

Total time 100 ps 

  

Table 5-1 : Simulation conditions for contact analysis 
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 DLC 表面モデルの作成 

 本章の接触解析では水素含有量 0，15，30%の 3 種の DLC を対象とする．以下，3 種の

DLC 表面モデルについて述べる． 

4.2 で示した通り，高本ポテンシャルおよびメルトクエンチ法により DLC のバルクモデ

ルが作成される．以下に，バルクモデル作成後の流れを示す． 

 

1. メルトクエンチ法により DLC バルクモデルを作成する． 

2. バルクモデルの z 方向上下面に真空領域を挿入し，水素原子を領域に追加する． 

3. 温度 300K，500psの間 NVTアンサンブルを行い，構造緩和を行うことで水素終端が

なされた DLC 表面モデルを得る． 

 

得られた 3種の DLC 表面モデルは次の通りである． 

 

 

(a) H = 0 % (b) H = 15 % (c) H = 30 % 

Fig. 5-2 : DLC bulk models for contact analysis 
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 SiC および SiO2の作成 

 

 接触解析および後述の摺動解析で用いる SiC 表面モデルについて述べる．先ず，ハースト

指数 0.7の自己相似フラクタル表面を SiC 表面上に形成する．使用する表面粗さは二乗平均

平方根偏差 RMS であり，RMS=3.0 Å，5.0 Åの 2種類とする．続いて，表面付近に酸素原子

を追加し，温度 1000 Kかつ 2000 psの NVTアンサンブルで構造緩和計算を行う．これによ

り SiC表面に酸化膜が形成される． 

 表面形状の作成時には擬似乱数を用いる．すなわち，ハースト数および RMSが同等の場

合でも，擬似乱数の seed 次第で異なる形状が形成される．そのため，接触解析に置いては

seed1~seed3 の 3 種の乱数 seed を設定することで，有意性を含めて考察することを試みる． 

 次の Fig. 5-3に，乱数 seed1かつ表面粗さ RMS=3.0 ，5.0 Å を有する SiC / SiO2を図示す

る． 

 

 

(a)RMS=3.0 Å (b)RMS=5.0 Å 

Fig. 5-3 : SiC and SiO2 at seed1 

  

SiC 表面モデル上の酸化膜の形成に伴い，表面粗さに僅かな変化が見られる．酸化後の表

面プロファイルを読み取り，再測定を行うと，RMS=3.0，5.0Åは seed1において RMS= 2.93Å，

RMS= 4.95Åに，seed2において RMS= 2.93Å，RMS= 4.95Åに，seed3において RMS= 2.93Å，

RMS= 4.95Åにそれぞれ変化した．しかし簡単のため，それぞれを RMS= 3，RMS=5と表記

する．以下の Fig. 5-4～Fig. 5-6に全ケースの表面プロファイルを示す． 
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   (a) RMS=3 (2.93) (b) RMS=5 (4.95) 

Fig. 5-4 : Countour chart of SiC and SiO2 at seed1 

 

 

   (a) RMS=3 (2.85) (b) RMS=5 (4.90) 

Fig. 5-5 : Countour chart of SiC and SiO2 at seed2 

 

 

   (a) RMS=3 (2.92) (b) RMS=5 (4.74) 

Fig. 5-6 : Countour chart of SiC and SiO2 at seed3 
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5.3 解析結果－真実接触面積 

 

 算出方法 

 真実接触面積の定義を行うため，以下の手法を用いる．初めに，二物体の接触面上に存在

する原子を抽出し，ファンデルワールス半径および原子の位置座標を用いて，表面データを

生成する．この際，配位数を考慮することで浮遊する原子等を省いた．ここで，ファンデル

ワールス半径とは，原子同士が結合せずに近付ける最小距離を成す半径である．すなわち，

ある原子同士が互いのファンデルワールス半径を挟んで接近する際，接触していると解釈

される．炭素原子は 1.70Å，水素原子は 1.20Å，シリコン原子は 2.10Å，酸素原子は 1.52Å

のファンデルワールス半径を持つ．続いて，接触面の間隔を𝑑 とし，𝑑 ≤ 0の場合に接触し

ていると定義する．𝑑 = 0 の場合が単純な接触であるため，𝑑 < 0 は凝着を含むと考えられ

る．簡単のため，二次元の模式図を次の Fig. 5-7に示す． 

 

 

Fig. 5-7 : The way of defining contact area 

 

 

 算出結果 

 真実接触面積算出の一例として，seed1/RMS=5/H=0 %における，6ケースの荷重に対する

真実接触面を次の Fig. 5-8に示す．図中の水色および黒色は，それぞれ真実接触部と非真実

接触部を示している． 

 可視化により，荷重の増加に伴って接触部が拡大している点や，新たな箇所で接触が生じ

る点が確認される． 
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   (a) Pressure = 100 MPa (b) Pressure = 300 MPa 

 

   (c) Pressure = 500 MPa (d) Pressure = 700 MPa 

 

   (e) Pressure = 900 MPa (f) Pressure = 1100 MPa 

Fig. 5-8 : Real contact area of RMS=5 and hydrogen fraction=15 % 
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次に，全ケースの真実接触面積を以下の Fig. 5-9～Fig. 5-11に示す．なお，各図において

3 種の乱数 seedによる算出結果を同時に図示している． 

 

  (a) RMS=3  (b) RMS=5 

Fig. 5-9 : Relationship between real contact area and load at H=0% 

 

 

  (a) RMS=3  (b) RMS=5 

Fig. 5-10 : Relationship between real contact area and load at H=15% 
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  (a) RMS=3  (b) RMS=5 

Fig. 5-11 : Relationship between real contact area and load at H=30% 

 

 次に，視覚的な比較を容易にするため，各 RMSおよび水素含有量が持つ 3種の乱数シー

ド毎の値を平均化し，以下に図示する． 

 

  (a) RMS=3  (b) RMS=5 

Fig. 5-12 : Relationship between real contact area and load at H=15% 
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 Persson の理論との比較 

 ここでは 5.3.2で得られた真実接触面積の算出結果について評価する．Fig. 5-9より，H=0%

の RMS=3,5両ケースにおいて，真実接触面積と荷重間で正比例に近い関係が多々見られる．

一方でFig. 5-11より，H=30%では真実接触面積は荷重の増加に伴い線形に推移するものの，

正比例の関係は見られない．Fig. 5-11では各 seedにおける算出値が RMSおよび水素含有量

毎に平均化されており，水素含有に伴い面積が増大する点や，線形推移を保ちつつ正比例か

ら外れる点，更に，ラフネス増加に伴って真実接触面積が減少傾向にある点等が確認される． 

 続いて，Persson の接触理論により求まる理論値との比較を試みる．3.5 Persson の接触理

論で導出された理論式は，高さデータℎ(𝒙) の表面粗さを有する剛体と，表面粗さを持たな

い滑らかな弾性体の接触を仮定している．本研究では SiC が表面粗さを有することに加え，

DLC にも微かな表面粗さが存在する．今，SiC表面の高さデータをℎ1(𝒙) ，DLC 表面の高さ

データをℎ2(𝒙) とすると，ℎ(𝒙) = ℎ1(𝒙) + ℎ2(𝒙) の高さデータを有する剛体と，滑らかな弾性

体の接触と考えることができる [29]．そのため，以下では DLC および SiCの高さデータを

足し合わせることで計算を行う． 

計算されたパワースペクトルを次の Fig. 5-13に図示する．ここでは代表として，seed3の

場合のみを示す．横軸は波数𝑞 であり，縦軸はパワースペクトル𝐶(𝑞) である．表面粗さには

微かなばらつきが存在すると考えられるため，𝐶(𝑞) を算出する際に，波数𝑞 に対して平均化

処理をかけている．また，ばらつきに起因するノイズを抑えるため，フーリエ変換時に高周

波側のデータを省いている． 

 

 

Fig. 5-13 : Eample of power spectrum of SiC at seed3 
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2種の SiCおよび 3種の DLC より算出された表面粗さパワースペクトルは，全てのケー

スで直線を示しているため，接触面がセルフアフィンフラクタル性を持つことが分かる．

ここで，一方向における表面高さデータの個数を𝑁 ，離散点の間隔を∆𝑥 ，測定範囲を𝐿 と

すると，𝐿 = 𝑁∆𝑥 である．このとき，表面高さデータに含まれる最大波数𝑞𝑚𝑎𝑥 ，最小波数

𝑞𝑚𝑖𝑛 はそれぞれ以下のとおりである． 

 𝑞𝑚𝑎𝑥 =
2𝜋

∆𝑥
，𝑞𝑚𝑖𝑛 =

2𝜋

𝐿
  ( 5-1 ) 

本研究では表面形状を離散的に扱う際，データ間隔を∆𝑥 ≈ 0.15 [Å] としている．そのた

め，𝑞𝑚𝑎𝑥 ≈ 4.0 × 1011 [1/𝑚]  と概算される．また，MD 計算に用いたセルは𝐿 ≈ 80[Å] であ

り，𝑞𝑚𝑖𝑛 ≈ 7.7 × 108 [1/𝑚]  である．これら概算値との比較より，算出された表面粗さパ

ワースペクトルの最大波数および最小波数が妥当であることが確認される． 

 次に，表面粗さパワースペクトルを用いて，Persson の接触理論による真実接触面積の理

論値を求める．算出手順は以下の通りである． 

 

1. 2 種の SiC，3 種の DLC，3 種の乱数シードに対して，全ケースの表面粗さパワース

ペクトルを算出する． 

2. 算出された値より最小二乗法で直線を求め，パワースペクトル関数を得る． 

3. パワースペクトル関数および理論式を用いて，理論値を得る． 

 

一般的にロールオフ波数𝑞0 は，対象の系サイズ𝐿 を用いて𝑞0 = 2𝜋 𝐿⁄ = 7.7 × 108 [1/𝑚] と

定義される．ここで，本研究の SiC/SiO2 表面はラフネスおよびハースト数が明確に設定さ

れているが，DLC 表面は人為的に調整されていない．つまり，MD計算では周期境界を用い

るため，加算した高さデータには系サイズより大きい波長の波，すなわち低周波の波が含ま

れる可能性を示している．この場合，ロールオフ波数𝑞0 は下方に修正される．ここでは，ロ

ールオフ波数を𝑞0 = 7.7 × 108 [1/𝑚] で固定し，必要に応じて下方シフトについて議論する

ものとする． 

一方で，原子スケールにおけるカットオフ波数は，系における代表原子間距離の逆数のオ

ーダーを有する [15]．例として，DLC の炭素－水素間の結合距離は約110 [pm] ，シリコン

－炭素間の結合距離は約 200[pm] である．つまり，カットオフ波数は𝑞1 ≈ 1.0 × 1010 [1/m] 

辺りであると見込まれる． 
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Fig. 5-14 : Surface roughness power of spectrum 

 

 ここで，理論値の計算にあたり，主要な関係式を再掲する．二物体のヤング率，ポアソン

比をそれぞれ𝐸1，𝐸2，𝜈1，𝜈2 とすると， 

 
1 − 𝜈2

𝐸
=

1 − 𝜈1
2

𝐸1
+

1 − 𝜈2
2

𝐸2
 ( 5-2 ) 

の関係より，𝐸 1 − 𝜈2⁄  が求まる．また，パワースペクトル等から求まる値を用いると， 

 𝑃(𝜁) = (1 + [
𝜋𝐻

1 − 𝐻
(𝜁−2𝐻+2 − 1) {

𝑞0ℎ0𝐸

4(1 − 𝜈2)𝜎0
}

2

]

3/2

)

−1/3

 ( 5-3 ) 

の式で真実接触面積𝑃(𝜁) が求まる．なお，𝜁 は観察倍率であり，ロールオフ波数𝑞0の何倍の

波数𝑞 に着目するかを意味している．すなわち𝑞 = 𝜁𝑞0 である． 

式( 5-2 )より𝐸 1 − 𝜈2⁄  を求める．DLC の縦弾性係数およびポアソン比は，バルクモデル

より算出される値を用いた．また，DLC と接触する SiO2の縦弾性係数およびポアソン比

は分子動力学計算による算出が困難であるため，文献値を使用した．以下，真実接触面積

の算出に使用した物性値である． 

 

 SiO2 
DLC 

H=0% 

DLC 

H=15% 

DLC 

H=30% 

Young’s modulus [GPa] 72 289.5 202.6 103.7 

Poisson ratio 0.17 0.290 0.289 0.295 

 

 上記の手順及び物性値により求まった理論値を以下の Fig. 5-15 に図示する．ここでは例

として seed3かつ RMS=3の場合のみを対象とする．ロールオフ波数を𝑞0 = 7.7 × 108 [1/𝑚] 

Table 5-2 : Physical property values used to calculate theoretical real contact area 
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で固定し，カットオフ波数𝑞1 を変数として横軸に示している．H=0%かつ荷重 1100[MPa]の

場合に着目すると，カットオフ波数が7.90 × 108 [1/m] のとき，真実接触面積は 10.2[%]であ

り，観察倍率𝜁 = 1.02 において 10.2[%]の比率で接触していることを意味する．また，同ケ

ースにおいてカットオフ波数が 9.50× 108 [1/m] のとき，真実接触面積は 1.31[%]である． 

 

 

Fig. 5-15 : Example of theoretical real contact value at seed3 and RMS=3 

 

 続いて，算出された真実接触面積に対して最小二乗法を適用し，もっとも確からしい場合

のカットオフ波数𝑞1 を求める．なお，フィッティングする関数は式( 5-3 )で表される真実接

触面積の理論式である．算出値の誤差が正規分布に従うかは未知であるが，ここでは非線形

最小二乗法の理論的基盤を有するものとする．各ケースのフィッティング結果および決定

係数𝑅2，ロールオフ波数𝑞0 ，その際の観察倍率𝜁 を次の Fig. 5-16～Fig. 5-18 および，Table 

5-3～Table 5-5に示す． 
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(a) RMS=3  (b) RMS=5 

Fig. 5-16 : The load - real contact area relationship and its approxiamate curve at H=0% 

 

 

 

Case 
Coefficient of  

determination 𝑹𝟐 

Cut off wavenumber 

𝒒𝟏 [1/m] 

Magnification 

𝜻 = 𝒒𝟏/𝒒𝟎 

RMS=3 

seed1 0.755 7.85×108 1.02 

seed2 0.443 8.36×108 1.09 

seed3 0.943 8.61×108 1.12 

RMS=5 

seed1 0.895 8.05×108 1.05 

seed2 0.525 8.40×108 1.09 

seed3 0.788 8.31×108 1.08 

 

  

Table 5-3 : Results of least-squares mean applied to real contact area at H=0% 
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(a) RMS=3  (b) RMS=5 

Fig. 5-17 : The load - real contact area relationship and its approxiamate curve at H=15% 

 

 

 

Case 
Coefficient of  

determination 𝑹𝟐 

Cut off wavenumber 

𝒒𝟏 [1/m] 

Magnification 

𝜻 = 𝒒𝟏/𝒒𝟎 

RMS=3 

seed1 0.858 8.02×108 1.04 

seed2 0.636 8.19×108 1.06 

seed3 0.671 8.35×108 1.08 

RMS=5 

seed1 0.697 7.99×108 1.04 

seed2 0.593 8.13×108 1.06 

seed3 −0.193 8.17×108 1.06 

 

 

  

Table 5-4 : Results of least-squares mean applied to real contact area at H=15% 
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(a) RMS=3  (b) RMS=5 

Fig. 5-18 : The load - real contact area relationship and its approxiamate curve at H=30% 

 

 

 

Case 
Coefficient of  

determination 𝑹𝟐 

Cut off wavenumber 

𝒒𝟏 [1/m] 

Magnification 

𝜻 = 𝒒𝟏/𝒒𝟎 

RMS=3 

seed1 0.432 8.00×108 1.04 

seed2 −1.016 8.14×108 1.06 

seed3 0.582 8.19×108 1.06 

RMS=5 

seed1 −2.432 7.97×108 1.04 

seed2 −0.685 8.53×108 1.11 

seed3 −0.808 8.27×108 1.07 

 

 

  

Table 5-5 : Results of least-squares mean applied to real contact area at H=30% 
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Table 5-3～Table 5-5より，水素含有量 H=0，15%の際，大半のケースで決定係数が 1に

近い値を有することが確認された．これは理論式によるフィッティングが良好であること

を意味している．しかし，最小二乗法による算出される妥当なカットオフ波数𝑞1 は，いず

れのケースも約7.8~8.5 × 108 [1/m] の値を持つことが分かる．原子間距離を考慮すると，

カットオフ波数は凡そ𝑞1 ≈ 1.0 × 1010 [1/m] で表される．つまり，解析結果から求まる値

と，理論上のオーダーに約 10倍の乖離があると言える．これは，接触解析で算出された

真実接触面積が理論値より大きいことが原因である．つまり，理論と傾向は一致するもの

の定量的な比較には至らない． 

水素含有量 H=30%に着目すると，全ケースで 1から離れた決定係数を有することが分か

る．Fig. 5-11より，面積は荷重に対して線形推移するものの，低荷重域で既に比較的大き

な値を有する．一方，理論上は荷重とほぼ正比例する．これが，決定係数が大きく離れた

理由であると言える． 

分子動力学計算において，表面上の原子は自由度が大きいため，表面近傍はバルクモデル

よりも小さいヤング率を有する可能性があげられる．とりわけ，結晶構造を持たない DLC

表面が水素原子によって終端化されると，同現象が起こりうると考えられる．しかし空間的

自由度の大きさ故に，表面近傍のヤング率を定量的に算出することは困難である．理論値の

算出時，DLC，SiO2共にバルクモデルのヤング率を用いたのはそのためである．そこで，次

節では表面近傍のヤング率が減少すると仮定し，真実接触面積理論値への影響を考察する． 

 

 

 表面におけるヤング率変化の影響 

 

 上述の通り，真実接触面積の計算値および理論値の乖離は，バルクモデルおよび表面上

のヤング率の差異に起因する可能性が考えられる．ここでは，ヤング率が表面近傍で軟化す

る場合について扱う． 

真実接触面積は式( 5-2 )，式( 5-3 )で表現されるため，ヤング率の変化に対し非線形的に面

積が変化する．そこで，DLC のヤング率のみ減少する場合，SiO2 のヤング率のみ減少する

場合，両方が同じ比率で減少する場合の 3ケースを設定し，これらの減少に伴う真実接触面

積の増加率を次の Fig. 5-19に図示する．ここでは代表として RMS=5 / seed2 / H=0%の場合

を示しているが，面積変化に対して，荷重や観察倍率よりもヤング率の変化が支配的影響を

有するため，他のケースもほぼ同等の変化であった． 

例として，DLC のヤング率のみが 0.1 倍となる場合，真実接触面積は約 3.25 倍となる．

一方，DLC と SiO2双方のヤング率が 0.1倍となる場合，真実接触面積は 10.1倍となる． 
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Fig. 5-19 : The relationship between the rario of Young’s modulus and that of contact area at 

H=0% / RMS=5 / seed2 

 

次に，ヤング率低下の仮定のもと，最も確からしいカットオフ波数を最小二乗法により算

出した．代表として示すケースは，同様に RMS=5 / seed2 / H=0%である．これらの結果を次

の Fig. 5-20 に示す．横軸がヤング率の比率であり，縦軸がフィッティングされたカットオ

フ波数である．図中では，比較を簡易化するために縦軸の単位を [109/𝑚] としている． 

 

 

Fig. 5-20 : The relationship between the rario of Young’s modulus and fitted cut off wavenumber 

at H=0% / RMS=5 / seed2 
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 例として RMS=5 / H=0% / seed2に着目すると，DLC のヤング率のみが 0.1倍に減少する

場合，最も妥当なカットオフ波数は約9.68 × 108 [1/𝑚]となる．また，DLC および SiO2のヤ

ング率が共に 0.1 倍の場合，カットオフ波数𝑞1 は約 1.96× 109 [1/𝑚]となる．ヤング率の更

なる低下を仮定すると，DLC および SiO2のヤング率が共に 0.05倍の場合，カットオフ波数

𝑞1 は約9.56 × 108 [1/𝑚]となり，理論上のカットオフ波数𝑞1 ≈ 1.0 × 109[1/𝑚] とほぼ一致す

る．DLC および SiO2のヤング率が 0.5倍，0.1倍，0.05 倍に減少すると仮定した場合の，各

ケースが有する妥当なカットオフ波数𝑞1 およびその際の観察倍率を次のに示す．なお，容

易な比較のため，カットオフ波数𝑞1 の単位は109 [1/𝑚] で統一している．また，各 RMS お

よび水素含有量が持つ 3種の乱数 seedに対する値を平均化して示す． 

 

Case Ratio : 0.50 Ratio : 0.10 Ratio : 0.05 

H=0% 

RMS=3 
𝑞1 =  0.893 

𝜁 = 1.160 

𝑞1 =  1.924 

𝜁 = 2.499 

𝑞1 =  17.36 

𝜁 = 22.54 

RMS=5 
𝑞1 =  0.887 

𝜁 = 1.151 

𝑞1 =  1.711  

𝜁 = 2.224 

𝑞1 =  15.06 

𝜁 = 19.56 

H=15% 

RMS=3 
𝑞1 =  0.871  

𝜁 = 1.132 

𝑞1 =  1.543  

𝜁 = 2.004 

𝑞1 =  10.96  

𝜁 = 14.24 

RMS=5 
𝑞1 =  0.852 

𝜁 = 1.108 

𝑞1 =  1.344  

𝜁 = 1.746 

𝑞1 =  6.525  

𝜁 = 8.475 

H=30% 

RMS=3 
𝑞1 =  0.855  

𝜁 = 1.111 

𝑞1 =  1.367  

𝜁 = 1.776 

𝑞1 =  6.961 

𝜁 = 9.041 

RMS=5 
𝑞1 =  0.889 

𝜁 = 1.153 

𝑞1 =  1.790  

𝜁 = 2.324 

𝑞1 =  15.69  

𝜁 = 20.39 

   Note : The unit of 𝑞1 is [109/𝑚] 

 

全ケースのフィッティング結果の比較より，DLC/SiO2 双方のヤング率が半減する場合，

妥当なカットオフ波数𝑞1 は約0.9 × 109 [1/𝑚]である．ヤング率の低減を考慮しない場合，妥

当な値は約7.8~8.5 × 108 [1/m] であったため，ヤング率半減の影響は微小であることが推

測される．一方でヤング率が 0.1倍，0.05倍に減少すると仮定した場合，妥当なカットオフ

波数𝑞1 は大きく動き，1010のオーダーを持つケースが多々見られる．すなわち，ヤング率の

極端な低下を仮定すると，理論と良好に一致すると言える．これらの検討により，ヤング率

低下の仮定を導入することで，原子スケールにおいて理論の定量的な再現が可能であるこ

とが伺える．  

Table 5-6 : Results of least-squares mean applied to real contact area on the assumption of 

decreasing Young’s modulus 
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 凝着の影響 

 

Persson の接触理論による真実接触面積は，凝着及び剥離が生じないという仮定より理論

的に導出される．しかし実現象では原子間の結合等は生じており，より詳細に考察するため

にはこれらの影響を含めることが重要であると考えられる．そこで，凝着を考慮した理論式

に基づき考察を行う． 

3.5において，表面間の凝着が無いという仮定に基づき理論式を導出した．その際の境界

条件である式( 3-46 )を以下に再掲する．この条件は，𝜎 = 0 で剥離が起こることを意味して

いる． 

 𝑃(0，𝜁) = 0 ( 5-4 ) 

凝着を考慮すると，剥離応力を用いて，𝜎 = −𝜎𝑎 で応力分布関数は𝑃(𝜎，𝜁) = 0 となる．

すなわち，新たな境界条件は以下の通りである． 

 𝑃(−𝜎𝑎，𝜁) = 0 ( 5-5 ) 

ここで，剥離応力𝜎𝑎はクラックの理論に基づき， 

 𝜎𝑎(𝜁) ≈ (
𝛼𝛾𝑒𝑓𝑓(𝜁)𝐸𝑞

1 − 𝜈2
)

1/2

 ( 5-6 ) 

と表される．𝛼 はオーダーが 1である定数，𝛾𝑒𝑓𝑓(𝜁) は観察倍率𝜁 における単位面積当たりの

界面結合エネルギー，𝐸 1 − 𝜈2⁄  は接触面上の有効弾性率，𝑞 は波数である．原子スケールに

おいては，𝛾𝑒𝑓𝑓(𝜁) は接触前後の界面エネルギーの差となる． 

𝑃(𝜁) を観察倍率𝜁 における真実接触面積とすると，以下の式で表される． 

 𝑃(𝜁) =
𝐴(𝜁)

𝐴0
=

∫ 𝑑𝜎𝑃(𝜎，𝜁)
∞

−𝜎𝑐(𝜁)

∫ 𝑑𝜎𝑃0(𝜎，𝜁)
∞

−∞

 ( 5-7 ) 

ここで，表面間の凝着を考慮すると，接触面に蓄積される弾性エネルギーは応力の二次関

数となる．そのため，凝着による効果を含めると，次の式に発展される． 

 

�̃�(𝜁) =
∫ 𝑑𝜎(𝜎 − 𝜎0)2𝑃(𝜎，𝜁)

∞

−𝜎𝑐(𝜁)

∫ 𝑑𝜎(𝜎 − 𝜎0)2𝑃0(𝜎，𝜁)
∞

−∞

 

=
〈(𝜎 − 𝜎0)2〉𝜁

〈(𝜎 − 𝜎0)2〉𝜁
0      

( 5-8 ) 

次の式で定義される関数𝐹(𝜁) を考えると， 

 𝐹(𝜁) = 〈𝜎2〉𝜁 = ∫ 𝑑𝜎𝜎2𝑃(𝜎，𝜁)
∞

−𝜎𝑐(𝜁)

 ( 5-9 ) 

〈(𝜎 − 𝜎0)2〉𝜁 は𝐹(𝜁)，𝐺(𝜁)，𝜎0，𝑃(𝜁) を用いて以下の式で表される． 
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 〈(𝜎 − 𝜎0)2〉𝜁 = 𝐹(𝜁) − 2𝜎0𝐺(𝜁) + 𝜎0
2𝑃(𝜁) ( 5-10 ) 

再度𝐹(𝜁) を考えると，式( 3-43 )および境界条件𝑃(−𝜎𝑎，𝜁) = 0 より， 

 𝐹′(𝜁) = ∫ 𝑑𝜎𝜎2
𝜕𝑃

𝜕𝜁

∞

−𝜎𝑐(𝜁)

        

( 5-11 ) 

 = 𝑓(𝜁) ∫ 𝑑𝜎𝜎2
𝜕2𝑃

𝜕𝜎2

∞

−𝜎𝑐(𝜁)

 

と変形され，部分積分を実行することで次の式が得られる． 

 𝐹′(𝜁) = 𝑓(𝜁) [−𝜎𝑐
2(𝜁)

𝜕𝑃

𝜕𝜎
(−𝜎𝑐(𝜁), 𝜁) + 2𝑃(𝜁)] ( 5-12 ) 

式( 3-43 )を𝜎 で積分すると， 

 𝑃′(𝜁) = −𝑓(𝜁)
𝜕𝑃

𝜕𝜎
(−𝜎𝑐(𝜁), 𝜁) ( 5-13 ) 

が得られ，式( 5-13 )に代入すると次の式が導かれる． 

 𝐹′(𝜁) = 𝜎𝑐
2(𝜁)𝑃′(𝜁) + 2𝑓(𝜁)𝑃(𝜁) ( 5-14 ) 

また，同様の微分及び部分積分，代入を経て次の式も導かれる． 

 𝐺′(𝜁) =
𝑑

𝑑𝜁
〈𝜎〉𝜁 = −𝜎𝑐𝑃′(𝜁) ( 5-15 ) 

変形されたこれらの式を用いると， 

 
𝑑

𝑑𝜁
〈(𝜎 − 𝜎0)2〉𝜁 = 𝐹′(𝜁) − 2𝜎0𝐺′(𝜁) + 𝜎0

2𝑃′(𝜁)             

( 5-16 ) 

       = (𝜎𝑐(𝜁) + 𝜎0)2𝑃′(𝜁) + 2𝑓(𝜁)𝑃(𝜁) 

𝜁 で積分を実行すると次式が得られる． 

 〈(𝜎 − 𝜎0)2〉𝜁 = ∫ 𝑑𝜁  [(𝜎𝑐(𝜁) + 𝜎0)
2

𝑃′(𝜁) + 2𝑓(𝜁)𝑃(𝜁)]
𝜁

1

 ( 5-17 ) 

あらゆる観察倍率で完全接触が生じうると仮定すると，式( 5-17 )が次のように表現される． 

 〈(𝜎 − 𝜎0)2〉𝜁
0 = ∫ 𝑑𝜁 2𝑓(�́�)

𝜁

1

 ( 5-18 ) 

導出された式( 5-17 )および式( 5-18 )を用いると，凝着が生じる場合の真実接触面積は， 

 �̃�(𝜁) =
∫ 𝑑𝜁 𝜎𝑐

2(𝜁) 𝑃′(𝜁)
𝜁

1

2 ∫ 𝑑𝜁 𝑓(𝜁)
𝜁

1

+
∫ 𝑑𝜁 𝑓(𝜁) 𝑃(𝜁)

𝜁

1

∫ 𝑑𝜁 𝑓(�́�)
𝜁

1

 ( 5-19 ) 

と表される． 
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次に，凝着効果による真実接触面積の変化を示す．ここでは例として RMS=5 / H=0% / 

seed1を対象とする．まず，式( 5-6 )より𝛾𝑒𝑓𝑓(𝜁) を求める．原子スケールでは接触前後のエ

ネルギーの差であるため，次の Fig. 5-21に示す界面エネルギー変化量∆𝐸 ≈ 700[eV] を用い

る．すなわち，単位面積あたりのエネルギーに換算すると，𝛾𝑒𝑓𝑓 = 1.68[𝐽/𝑚2] となる．なお，

H=15%において𝛾𝑒𝑓𝑓 = 1.40[𝐽/𝑚2] ，H=30%において𝛾𝑒𝑓𝑓 = 1.20[𝐽/𝑚2]である．また，定数𝛼 

は関連研究 [15]と同様に𝛼 = 9/8 と設定する．これらの値を基に式( 5-19 )を数値積分するこ

とで真実接触面積が算出される．圧縮荷重を 100MPa および 1100MPa とした場合の真実接

触面積を Fig. 5-22に示す． 

 

 

 

Fig. 5-21 : The change of interfacial energy when two surfaces contact at H=0% 

 

 

Fig. 5-22 : Comparison of real contact area with/without adhesion at RMS=5 / H=0% / seed1 
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続いて，凝着の有無による影響を比較する．Fig. 5-22より凝着あり真実接触面積は，凝着

なしより 2~3 倍の大きさで推移することが確認される．また，ラフネスや水素含有量によ

らず，全ケースで同様の傾向が見られた． 

次に凝着ありの仮定のもと，最小二乗法により算出したカットオフ波数𝑞1 [109/𝑚]を示す． 

 

Case H=0% H=15% H=30% 

RMS=3 
𝑞1 =  0.900  

𝜁 = 1.169 

𝑞1 =  0.876 

𝜁 = 1.137 

𝑞1 =  0.859 

𝜁 = 1.116 

RMS=5 
𝑞1 =  0.892  

𝜁 = 1.158 

𝑞1 =  0.856 

𝜁 = 1.111 

𝑞1 =  0.895 

𝜁 = 1.162 

   Note : The unit of 𝑞1 is [109/𝑚] 

 

これらより，フィッティングされたカットオフ波数𝑞1 は全ケースで0.90 × 109 [1/𝑚] 程

度となり，1010 [1/𝑚] のオーダーを持たない．すなわち，凝着の影響を考慮すると真実接触

面積が増加するものの，算出値と理論値には約 10倍の差異が見られ，妥当なカットオフ波

数は十分な大きさと言えない． 

 

 

 結果の評価 

  

 ここでは，5.3.3 Persson の理論との比較，5.3.4 表面におけるヤング率変化の影響，5.3.5 

凝着の影響の総合的な考察を試みる． 

H=0%，15%の場合，真実接触面積－荷重間に正比例に近い関係があるため，理論と同様

の傾向を持つと言える．実際に，最小二乗法による決定係数に着目すると，比較的良好な一

致が見られる．しかし解析による算出値は理論値よりも大きく，定量的な議論は困難であっ

た．表面近傍のヤング率低下を考慮すると，算出値と理論値の差が縮まることが分かる．極

端な低下を仮定すると理論と定量的に一致するケースが多々見られたが，検証の有効性は

定かでない．また，凝着を考慮した評価においては，理論値に近づくものの，依然として約

10 倍ものオーダーで乖離が生じた．これらの試行より，原子スケールの接触面においては

ヤング率の変化が非常に大きな影響を及ぼすことが分かる．凝着による真実接触面積の変

化は限定的であるため，ヤング率の影響が支配的であることが伺える． 

Perssonの理論は「連続体の接触」および「ラフネスを有する固体(剛体)と平板(弾性体)の

接触」を基礎的な前提として導出される．ラフネスを有する固体同士の接触は，高さデータ

を加算することで Perssonの理論が成り立つとしているが，厳密に検証された研究は確認さ

Table 5-7 : Cutoff wavenumber calculated by the least-squares mean on the assumption of adhesion 
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れない．すなわち，原子スケールでの高さデータ加算が Perssonの接触理論に合致しない可

能性は否定できない．なお，高さデータの加算にあたり，両接触面の正確な高さデータℎ(𝒙) 

を原子スケールで把握する必要があるため，実験的検証は困難であると考えられる．それゆ

え，解析的なアプローチが非常に重要であると言える． 

H=30%に着目すると，真実接触面積－荷重間は線形に推移するものの正比例ではない．つ

まり，理論が示す傾向との定性的な一致は見られない．4章では，水素添加が原子の変位の

しやすさに影響を与えることを示した．接触解析においては，水素添加や表面の水素終端化

の影響を受け，荷重負荷時に局所的に大きな変形が生じている可能性がある．こうした変形

により，真実接触面積－荷重間の正比例が成立しなかったと考えられる． 
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5.4 解析結果－界面隙間 

 

 算出方法 － Persson の理論 

接触する二物体が平衡状態にあるとき，各固体が持つ接触面の平均高さは界面隙間と定

義される．ここでは界面隙間に着目する．界面隙間�̅� の模式図は以下の通りである． 

 

 

Fig. 5-23 : The definition of interfacial separation 

 

界面隙間の理論的導出法を以下に記す．先ず，2つの弾性体が圧縮され，接触する状況を

考える．この際，観察倍率を高めて接触面を見ると，僅かに隙間が存在する．接触部の観察

倍率を上げると，その隙間は減少する．また，弾性変形内において，押し付け圧力の増加と

共に隙間は減少する．すなわち，観察倍率の増加および押し付け圧力の増加に伴って界面隙

間は減少する．ここで，押し付け時に接触面のアスペリティに蓄積されるエネルギーを弾性

エネルギー𝑈𝑒𝑙 と呼び，押しつけ荷重によってなされた仕事に等しい．そのため，見た目の

接触面積𝐴0を用いると弾性エネルギーは， 

 𝑈𝑒𝑙(�̅�) = ∫ 𝑑�́�
∞

�̅�

𝐴0𝑝(�́�) ( 5-20) 

のように定義される．また，両辺を微分し変形することで，次式が得られる． 

 𝑝(�̅�) = −
1

𝐴0

𝑑𝑈𝑒𝑙

𝑑�̅�
 ( 5-21) 

ここで，真実接触面積𝐴 は押し付け荷重𝑝𝐴0 に伴って増大する．一方で，界面における応

力分布や接触点サイズの分布は押し付け圧力𝑝 には依存しない [15]．すなわち，弾性エネル

ギーは押し付け荷重に線形依存する．そのため，𝑈𝑒𝑙(�̅�) = 𝑢0𝐴0𝑝(�̅�) と記述される．𝑢0 は押

し付け圧力に依存しない参照長さである．また，式( 5-21)を変形すると， 
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 𝑝(�̅�) = −𝑢0

𝑑𝑝

𝑑�̅�
 ( 5-22) 

と表される．そのため，界面隙間�̅� は押し付け荷重𝑝 および定数𝑎，𝑏を用いて次のように表

現される． 

 �̅� = −𝑎 log(𝑝) + 𝑏 ( 5-23) 

以上より，界面隙間�̅� が押し付け荷重𝑝 に対して対数的に変化することが分かる． 

   

 

 算出結果と Persson の理論の比較 

 前述の真実接触面積を算出する際に生成した表面データより，界面隙間を求める．算出さ

れた界面隙間を水素含有量およびラフネス毎に，以下の Fig. 5-24～Fig. 5-26に示す．各図に

おいて，3 種の乱数 seed を同時に図示している．各プロットが接触解析に基づく算出値で

あり，曲線が最小二乗法により算出した対数曲線である． 
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  (a)RMS=3 (b)RMS=5 

Fig. 5-24 : The interfacial separation between SiC and DLC at H=0% and RMS=3 

 

Case Approximate curve Coefficient of determination 

RMS=3 

seed1 �̅� = −0.85 ln(𝑝) + 12.96 𝑅2 = 0.990 

seed2 �̅� = −0.45 ln(𝑝) + 9.42 𝑅2 = 0.994 

seed3 �̅� = −0.67 ln(𝑝) + 11.32 𝑅2 = 0.979 

RMS=5 

seed1 �̅� = −1.43 ln(𝑝) + 18.98 𝑅2 = 0.992 

seed2 �̅� = −0.65 ln(𝑝) + 13.55 𝑅2 = 0.988 

seed3 �̅� = −0.77 ln(𝑝) + 15.10 𝑅2 = 0.963 

 

 

  

Table 5-8 : Results of least-squares mean applied to interfacial separation at H=0% 
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  (a)RMS=3 (b)RMS=5 

Fig. 5-25 : The interfacial separation between SiC and DLC at H=15% 

 

Case Approximate curve Coefficient of determination 

RMS=3 

seed1 �̅� = −0.86 ln(𝑝) + 12.68 𝑅2 = 0.976 

seed2 �̅� = −0.60 ln(𝑝) + 10.64 𝑅2 = 0.994 

seed3 �̅� = −0.54 ln(𝑝) + 9.96 𝑅2 = 0.963 

RMS=5 

seed1 �̅� = −1.12 ln(𝑝) + 17.04 𝑅2 = 0.978 

seed2 �̅� = −0.66 ln(𝑝) + 13.57 𝑅2 = 0.981 

seed3 �̅� = −0.72 ln(𝑝) + 13.95 𝑅2 = 0.993 

 

 

  

Table 5-9 : Results of least-squares mean applied to interfacial separation at H=15% 



91 
5 接触解析 

2020年度修士論文  DLCへの水素添加がもたらす構造変化と摩擦特性への影響の評価 

 

 

  (a)RMS=3 (b)RMS=5 

Fig. 5-26 : The interfacial separation between SiC and DLC at H=30% 

 

Case Approximate curve Coefficient of determination 

RMS=3 

seed1 �̅� = −0.56 ln(𝑝) + 11.01 𝑅2 = 0.981 

seed2 �̅� = −0.49 ln(𝑝) + 9.41 𝑅2 = 0.996 

seed3 �̅� = −0.57 ln(𝑝) + 9.77 𝑅2 = 0.991 

RMS=5 

seed1 �̅� = −0.65 ln(𝑝) + 14.16 𝑅2 = 0.987 

seed2 �̅� = −0.51 ln(𝑝) + 12.22 𝑅2 = 0.977 

seed3 �̅� = −0.65 ln(𝑝) + 13.10 𝑅2 = 0.992 

 

 

 結果の評価 

 算出された決定係数は全ケースで 0.96 以上の値をとり，界面隙間－荷重間の関係は高精

度な対数曲線で表現される．つまり，全ケースにおいて界面隙間が荷重に対して対数的に推

移するため，Perssonの理論との良好な一致が推測される． 

ここで H=30%の場合に着目すると，荷重増加に伴う界面隙間がなだらかであり，その減

少量の小ささが顕著である．次節ではこの減少量の差異について考察を行う． 

  

Table 5-10 : Results of least-squares mean applied to interfacial separation at H=30% 
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5.5 真実接触面積と界面隙間の統合的な考察 

 

 以下，真実接触面積と界面隙間の統合的な考察を試みる．始めに，界面隙間の算出結果

を基に，水素含有量毎の界面隙間の減少量に着目する．接触解析開始時は DLC および SiC

は僅かに離れているが，荷重により徐々に接近し，最終的に平衡状態に達する．ここでは

2 種の界面隙間減少量の比較を試みる．1つ目が，接近中に接触する瞬間の界面隙間と，

100MPaの荷重による平衡状態到達時の界面隙間の差である．2つ目が，100MPa および

1100MPaの負荷を受ける際の界面隙間の差である．これらの減少量を次の Fig. 5-27 に示

す． 

 

 

(a) The difference between the fisrtly 

contacting surfaces’ separation and that of 

surfaces under the pressure of 100MPa 

(b) The difference between the separations 

when the pressure is 100MPa and 1100MPa  

Fig. 5-27 : The decrease of interfacial separation at RMS=5 

 

 Fig. 5-27 (a)より，水素含有量の増加に伴い，最初に接触する際の界面隙間と 100MPa 負荷

時の界面隙間の差が大きくなることが確認される．一方，Fig. 5-27 (b)より水素含有量の増

加に伴い，100MPa 負荷時から 1100MPa 負荷時までの界面隙間減少量が小さくなる傾向が

見られる．すなわち，水素含有 DLC は水素フリーDLC に比べ，最初の接触から 100MPa 負

荷時の平衡状態まで深く押し込まれるが，1100MPa 負荷時の平衡状態までの押し込み量は

小さい．100MPaという低荷重の押し込み量に顕著な差が生じたのは，表面の変形のしやす

さが可能性として考えられる．つまり，水素添加および表面終端化により DLC 表面が軟化
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し，SiC/SiO2表面の凸部に覆い被さるように変形したと言える．ここで，Fig. 5-11 に図示し

た H=30%の真実接触面積の算出結果に再度着目する．100MPa負荷時に，H=0%や 15%の場

合より大きな真実接触面積を有しており，これは低荷重域で押し込み量が増し，凸部を覆う

ように変形する現象と合致する． 

Persson の理論では，界面隙間は接触面の弾性エネルギーと荷重の関係より導かれる．こ

れは真実接触面積が圧縮荷重に伴って増大する前提に基づく．水素含有 H=30%の場合，真

実接触面積と荷重の線形推移区間が面積の正方向にシフトしているが，線形性ゆえ前提を

満たしている．ここで，界面隙間は二物体の接触を前提としているため，荷重の下限値や隙

間の最大値は系に依存し，明確に定まらない．つまり，100MPa未満の低荷重域では界面隙

間の妥当性を評価できないが，真実接触面積と荷重の線形性が見られる 100MPa以上の区間

では Perssonの理論が適用可能であると言える．この特性は特定の分野で非常に重要になる

可能性がある．例として，二物体の締結や高分子材を用いたシールが挙げられる．超低荷重

域での荷重に対する界面隙間の減少量と，それ以降の荷重域における減少量が著しく異な

る可能性がある．本章の考察では立ち入らないが，界面のリーク等の議論に展開可能である

と思われる． 
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5.6 本章の結論 

 本章では，圧縮荷重を 100 MPa から 1100 MPaまで変化させ DLC-SiC の接触解析を行い，

真実接触面積と界面隙間を評価した．対象とした系は，水素含有量に基づく 3種の DLC，2

種の表面粗さ RMSおよび 3種の乱数シードよりなる 6種の SiCである． 

DLC の水素含有量が H=0%および H=15%の場合について述べる．真実接触面積－荷重間

に正比例に近い関係が確認され，Persson の接触理論と定性的に一致する．また，理論値よ

りも大きな解析結果が算出されたが，ヤング率の低下を仮定すると比較的良好な一致が見

られた．凝着を考慮する場合，理論値に近づくものの，約 10倍近い乖離が見られた．解析

より算出された界面隙間は，全ケースで荷重に対する対数依存性が見られた．これらの結果

より，表面の軟化を仮定すると Perssonの理論は原子スケールでも満たされると言える．し

かし，高さデータの加算と Perssonの理論との適合性に関して，詳細な検証を要する． 

続いて，水素含有量 H=30%の DLC について述べる．真実接触面積－荷重間は線形性を有

するが，低荷重域で比較的大きな真実接触面積を有する現象が見られた．接触に際し，DLC

と SiC が接触する瞬間から 100MPa 負荷時の平衡状態に至るまでの押し込み量と，100MPa

負荷時から 1100MPa 負荷時までの押し込み量の比較より，低荷重域で相手材に被さるよう

に変形したと考えられる．真実接触面積の理論と傾向が一致しないものの，その線形性より

界面隙間導出の前提が部分的に満たされる．それゆえ，水素含有 H=30%の界面隙間は，限

定的に Perssonの理論を満たすと推測される． 
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6.1 緒言 

 本章では，前章の接触解析で使用した計算モデルを用いて，DLC-SiC 間の摺動解析を行

う．摺動解析により算出される摩擦係数や，摺動中の原子間の結合数に着目することで各ケ

ースの摩擦特性について比較を行う．また，真実接触面積や表面粗さを含めて，理論より考

察を行う．更に，DLC への水素添加がもたらす摩擦特性への影響のメカニズムについて考

察する． 
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6.2 計算条件 

 摺動解析では，接触解析の最終状態を初期状態として解析を行う．ここでは接触解析にお

ける乱数 seed1の系のみを対象とする．解析時には，SiCの底部を固定することで完全拘束

とする．また，DLC 上部に垂直荷重を負荷すると同時に，y軸方向に強制速度を与える．垂

直荷重は 300MPa，700 MPa，1100MPaの 3種であり，強制速度は 10 m/sである．摺動解析

の模式図を以下の Fig. 6-1 に，計算条件を Table 6-1に示す． 

 

 

Fig. 6-1 : Calculation model for friction analysis 

 

Hydrogen content of DLC 0，15，30 % 

Load on the top of DLC 300，700，1100 MPa 

Surface of SiC 
Husrt number : 0.7 

RMS : 3.0，5.0 Å 

Enforced velocity 10 [m/s] 

Boundary condition Periodic boundary in x and y 

Temperature 10 K 

Emsemble NVT 

Timestep 0.0015 ps 

Total time approx. 4000 ps 

  

Table 6-1 : Simulation conditions for contact analysis 
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6.3 計算結果 – 摩擦係数 

摺動解析において，下部の固定端が受ける z方向の荷重および y方向の荷重を求め，それ

らの比より摩擦係数を算出した．測定値は非常に細かく変動しノイズを含むため，移動平均

を用いたローパスフィルターによって値を算出する．摩擦係数の時間推移および時間平均

値を次の Fig. 6-2～Fig. 6-5に示す． 

 

 

Fig. 6-2 : Time course of friction coefficient at RMS=3 

 

 

Fig. 6-3 : Time-averaged friction coefficient at RMS=3 
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Fig. 6-4 : Time course of friction coefficient at RMS=5 

 

 

Fig. 6-5 : Time-averaged friction coefficient at RMS=5 
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6.1 計算結果 – 真実接触面積 

 

 本節では摺動中の真実接触面積を算出し，その時間推移を示す．算出方法は 5.3.1で示し

た通りであり，各原子が有するファンデルワールス半径を用いて接触を判定する．なお，配

位数を考慮することで浮遊した原子は除外する．次の Fig. 6-6および Fig. 6-7に RMS=3，5

の各ケースを図示する． 

 

Fig. 6-6 : Time course of real contact area at RMS=3 

 

 

Fig. 6-7 : Time course of real contact area at RMS=5 
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6.2 計算結果 - 結合数の推移 

  

 炭素原子-炭素原子の結合数 

摺動解析中の DLC の炭素原子と SiCの炭素原子の結合数に着目し，その時間推移を以下

に示す．カットオフ距離は 1.80Åとした． 

 

Fig. 6-8 : Time course of the number of atomic bonds (C of DLC and C of SiC) at RMS=3 

 

 

Fig. 6-9 : Time course of the number of atomic bonds (C of DLC and C of SiC) at RMS=5 

  



102 
6 摺動解析 

2020年度修士論文  DLCへの水素添加がもたらす構造変化と摩擦特性への影響の評価 

 

 炭素原子-酸素原子の結合数 

DLC の炭素原子と SiO2の酸素原子の結合数を求め，その時間推移を以下に示す．酸素原

子は離脱しやすいが，SiC と DLC の双方に結合している酸素原子のみを対象とする．炭素-

酸素間のカットオフ距離は 1.60Åとした． 

 

Fig. 6-10 : Time course of the number of atomic bonds (C of DLC and O of SiC) at RMS=3 

 

 

Fig. 6-11 : Time course of the number of atomic bonds (C of DLC and O of SiC) at RMS=5 
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 炭素原子-シリコン原子の結合数 

DLCの炭素原子とSiCのシリコン原子の結合数を求め，その時間推移を以下に図示する．

カットオフ距離は 2.00Åである． 

 

Fig. 6-12 : Time course of the number of atomic bonds (C of DLC and Si of SiC) at RMS=3 

 

 

Fig. 6-13 : Time course of the number of atomic bonds (C of DLC and Si of SiC) at RMS=5 
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6.3 計算結果の評価 

 

 結果の評価 － 摩擦係数の変化に関する考察 

 先ず，ラフネスの差異に着目する．水素含有量 3ケース，荷重 3ケースの全てにおいて，

RMS=3に比べ RMS=5で摩擦係数の増加が確認される．これは一般的事実に合致している．

先行研究 [30]では，ラフネスの凹凸により酸化膜が部分的に剥がれ，DLC/SiC 間の相互作

用が活発化することで摩擦係数上昇に寄与するとしている．Fig. 6-8 および Fig. 6-9 より，

RMS=5の方が炭素結合数が増している．また，Fig. 6-12および Fig. 6-13より，DLC の炭素

原子とSiCのシリコン原子の間にも結合数増加が見られる．つまりラフネス増加によるDLC

と SiC の相互作用活発化は本研究でも認められた．これらの現象が摩擦係数の上昇に寄与

すると言える．続いて，真実接触面積について考察を行う．時間の経過と共に面積の増加傾

向が見られるのは，上述の通り，酸化膜の挙動によると考えられる．また，2種のラフネス

双方において，水素含有量および荷重毎の真実接触面積と摩擦係数の大小関係には相関が

見られる．すなわち，真実接触面積で凝着が生じるとすると，摩擦係数の大きさを定性的に

評価できると言える． 

ここで，水素含有 H=0%の解析結果に着目する．真実接触面積や原子の結合数は安定的に

時間推移しているため，定常状態が再現されていると考えられる．また，荷重やラフネスの

増加に伴い摩擦係数が増加しており，一般的事実や先行研究 [30]と合致していると言える． 

水素含有 H=15%および H=30%の場合は，摩擦係数の値が安定せずに周期的に振動し，凝

着とせん断を繰り返すスティックスリップ運動のような挙動が見られる．解析時間は 4[ns]

であるため，強制速度より摺動距離は 40[nm]である．系のサイズが約 80[Å]であることよ

り，摺動に伴って同じ箇所を 5回通過する．Fig. 6-2 や Fig. 6-4の H=30%では，摩擦係数の

突発的な上昇が 5 回観測されるため，特定の箇所で凝着およびせん断が繰り返されたと推

測される．また，接触解析で示した通り，DLC 表面が SiC/SiO2の凹凸を覆っていると考え

るのが自然である．すなわち凝着/せん断の寄与のみならず，摺動に伴う掘り起こし摩擦も

生じている可能性がある．こうした現象の下，DLC への水素添加が摩擦係数上昇を起こし

たと推測される． 

関連研究の 1つは，水素の離脱による表面のグラファイト化が，低摩擦のメカニズムであ

るという可能性を示している．また，炭素の相手材への移着によってグラファイト化する現

象が低摩擦化をもたらすと報告している研究も存在する．しかし，これらに近しい現象は本

研究の摺動解析では見られなかった．NVT アンサンブルの温度や解析時間の適切な設定で

より知見が得られると言える． 
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 結果の評価 － 時間スケールに関する考察 

 本研究の摺動解析では，計算コストより解析時間を 4[ns]と設定している．つまり，摺動

する距離は 40[nm]であるため，現実の系に鑑みると十分とは言えない．一般的に二物体が

摺動し始める際に，凝着を切り離すための大きな荷重が瞬間的に発生し，時間経過に伴い定

常状態に向かう．実験的研究において定常状態の値を評価対象とするのはそのためである．

本研究での H=15%，30%における摺動解析結果を見ると，結合数の増加等が確認されるこ

とより，定量的な結果に基づく議論に至らない解析時間であった可能性が考えられる． 
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6.4 本章の結論 

本章では，DLC-SiC 接触解析の終状態を引き継ぎ，摺動解析を行った．水素含有量および

荷重毎に結果を比較すると，ラフネスの増加によって DLC－SiC 間の相互作用が活発化す

る現象が見られた．この相互作用によって摩擦係数が上昇したと考えられる．また，全ケー

スで真実接触面積と摩擦係数の大きさに相関があることより，真実接触部での凝着が大き

な影響を及ぼすことが分かる．同時に，水素含有 H=30%の DLC は表面形状が軟化し，凹凸

を覆うように変形することより，掘り起こし摩擦が生じている可能性が考えられる． 

水素含有量増加に伴い，摩擦係数の値が周期的に振動し，スティックスリップ運動に近い

挙動が確認される．周期境界であるため，特定の箇所で凝着およびせん断が繰り返され，突

発的な摩擦係数上昇が見られるため，摩擦係数の時間平均値が増大した． 

また，原子間結合数の時間推移より定常状態に至らなかったと考えられ，解析時間の設定

や定量的な議論の扱いが今後の課題である． 
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7.1 本研究の結論 

 

 始めに DLC のモデリングを行い，体積弾性率や混成軌道比，動径分布関数等からその妥

当性を確認した．なお DLC は高本ポテンシャルおよび先行研究 [30]によるパラメータでモ

デリングされている．当ポテンシャルは交換相関エネルギーの計算に局所密度近似条件

(LDA:Local Density Approximation)が使用されており，弾性的性質を高い精度で再現する．一

方，格子定数の精度は相対的に劣るが，圧縮に対する挙動や接触を議論の対象とするため，

LDA 条件は適していると言える． 

バルク構造解析では，DLC バルクモデルに体積ひずみを負荷し，各原子の混成軌道や結

合相手の原子毎に分類し，変位を比較した．各分類の変位を比較することにより，炭素原子

2個および水素原子 1個と結合する sp2混成軌道が最も変位しやすいことを示した．次いで，

炭素原子 3個と水素原子 1個と結合する sp3混成軌道である．混成軌道の幾何形状と，水素

原子終端化による自由度の差が原因であると考えられる．  

 接触解析では，水素含有量が低い場合は真実接触面積－荷重間の関係より，原子スケール

でも Perssonの接触理論が定性的に成立することが示された．また，ヤング率の低下や凝着

の影響を仮定すると理論値に近づき，良好な一致を示す．算出された界面隙間では高精度な

対数依存性が見られ，Perssonの理論が成立する点が再度確認された．水素含有量 H=30%に

おいては，真実接触面積－荷重間の関係が，真実接触面積方向にシフトする現象が見られた．

接触の瞬間から 100MPa負荷時の平衡状態に至るまでの押し込み量と，100MPa負荷時から

1100MPa 負荷時までの押し込み量の比較より，低荷重域で相手材に被さるように変形した

ことが，真実接触面積の理論と傾向が一致しない原因であると考えられる．また，真実接触

面積－荷重間の線形性より，部分的に Perssonの理論は満たされる． 

 摺動解析では，接触解析の終状態を引き継ぎ，DLC-SiC 間の摺動に伴う挙動を追った．ラ

フネスの増加によって DLC－SiC 間の相互作用が活発化する現象が見られ，摩擦係数が上

昇に寄与していると見られる．また，水素含有量増加に伴い，摩擦係数の値が周期的に跳ね

上がり，摩擦係数の時間平均値が増大する現象が確認された．周期境界によって特定の箇所

の凝着およびせん断が繰り返されたと考えられる． 
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7.2 本研究の課題 

  

バルク構造解析では，設定した水素含有量の最大値 30%に合わせて，妥当な密度を 4 ケ

ース設けた．実際は，より高密度かつ水素低含有量の DLC が広く使われており，対象とし

た系は限定的であると言える．そのため，計算対象の系を拡大し，弾性変形による変位を除

いた内部変位を比較対象とすることで，より詳細な考察をすることが望ましい． 

 

接触解析では，DLC-SiC 間の接触を対象とした．圧縮環境下における表面上の原子の挙動

を詳細に追跡できると，より現実的な弾性率低下を設定できると考えられる．また，理論式

の境界条件を適切に設定し，級数的に求解することで弾塑性を扱える．分子動力学上で弾塑

性を適切に評価できる前提で，理論と比較することで幅広く考察できると推測される． 

水素含有量 H=30%においては，低荷重域内の挙動を探るため，より多くの荷重設定に基

づいて考察することが望ましい．また，表面粗さパワースペクトル算出にあたり，ノイズ除

去のための窓関数の設定や高周波数成分の除去を施しているが，その精度や影響等，検証す

べき内容が存在する． 

Persson の理論において，原子スケールでの高さデータ加算について，厳密な検証が必要

である． 

 

摺動解析では，周期境界の影響により，特定の領域で摩擦係数が跳ね上がった．摺動方向

へのサイズの拡大等で，影響を抑えた上で考察する必要がある． 

水素フリーDLC と SiC の摺動では，酸化膜の剥がれが部分的であった．しかし水素添加

によって，時間の経過と共に酸化膜の剥がれが拡大する傾向が見られた．実現象であるのか，

計算上の局所的な現象なのかを見定める必要がある．更に原因として，水素添加の影響やポ

テンシャル上の特徴等があげられ，その追求が求められる． 

また，摺動解析では DLC-SiC 間の無潤滑固体間摩擦を対象としている．しかし，実験的

研究において，DLC の相手剤として鉄系材料を使用するのが主流である．更に，自動車エ

ンジン等の想定される使用環境では，主に境界潤滑または流体潤滑下で摺動が生じる．それ

ゆえ，実験結果との定量的な比較・検証が困難である．また，潤滑環境下での摩擦特性は，

潤滑油の種類や添加剤に大きく左右される．そのため，潤滑油も同時に扱えるようなモデル

の構築が不可欠である． 
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