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1. はじめに 

近年，製品の軽量化・高機能化を実現するにあたり，金属材料から高分子材料への転換が求められている．近年は高

分子材料の機械的特性を向上させるため，2 種類以上の材料を組み合わせた複合高分子材料の研究が行われている 1)．

複合材料を開発するにあたり，分子スケールにおける機械的特性の解明が課題となっている．結晶性高分子と硬質材

料の組み合わせの一般的な特性の解明が材料設計に繋がると考えた． 

本研究では，上記の結晶性高分子材料への硬質粒子添加の効果を普遍的に理解するため，高分子，硬質粒子ともに

単純なモデル系によって解析を実施する．高分子モデルとしてはポリエチレンを用いる．これは結晶性を示す高分子

の中では最も単純であることと，実際に工業的にも広く使われているためである．硬質粒子としてはカーボンナノチ

ューブ（CNT）を用いる．これは，サイズが小さく分子構造が比較的明瞭であり多くのモデル実験および解析が行われ

ていることと，実際に高強度材料としての可能性も有するためである．当研究室における先行研究では，研究事例が

ほとんど存在しなかった結晶性高分子の摩擦を解析し，アモルファスよりも結晶部分の摩擦が低いことを明らかにし

た 2)．この結晶性高分子に対して，さらに CNT を添加し，粗視化分子動力学シミュレーションを行った． 

 

2. シミュレーション手法 

ポリエチレンはモノマーを粗視化粒子とみなした United Atom (UA) モデルを，CNT は力場を Dreiding とした全原

子モデルを，金属球は粒子同士を斥力ポテンシャルで密集させたモデルを使用して分子動力学計算を行う．各粒子間

の相互作用は以下の Lennard-Jones (LJ) 相互作用で表す． 

 

ULJ(r) = {
4ε {(

σ

r
)

12

- (
σ

r
)

6

}  r≤rc

              0     r≥rc

 

ここで，𝑟 は高分子セグメント間距離，𝜀は相互作用の強さのパラメ

ータ，𝜎 は相互作用の単位の長さ，𝑟𝑐 はカットオフ距離を表す． 

粗視化粒子間の結合は以下の式で表す． 

Ebond(d)=
1

2
kd(d-d0)

2
 

粒子間の結合角相互作用は以下の式で表す． 

  Eangle(θ)=
1

2
kθ(θ-θ0)

2
 

二面角の相互作用は以下の式で表す． 

Edihedral(ϕ)=
1

2
kϕ[1-cos3ϕ] 

 

各係数について高分子は先行研究と同様にする 2,7)．CNT の係数に

ついて，d0= 0.142 nm, θ0= 120 rad, kd= 70,000 kcal/nm2・mol,  

kθ = 100 kcal/nm2・mol, kϕ= 0.05 kcal/mol, ε= 2.397 kcal/mol,  

σ= 3.412 Ȧ, r0= 10.5 Ȧ とする 3,4)．d0は平衡結合長，d は実結合長，

θ0は平衡結合角，θは隣接する 3 つの原子間実結合角，ϕは 4 つの

連続原子の二面角である．また，ポリエチレンと CNT 間の相互作

用についてσ= 3 Ȧ，ε= 0.0646 kcal/molと設定する 5)． 

本研究では CNT 無添加の高分子と，長さ L= 5.33 nm，直径 d= 0.48nm の CNT を埋め込んだ高分子のモデルを用

いて金属球による摩擦シミュレーションを行う．金属球と高分子，CNT の配置スナップショットを Fig. 1 に示す．
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Fig. 1 Friction simulation model. 
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緑の粒子が金属球，紫の粒子が高分子，赤の粒子が CNT を示している．高分子モデルについて初期構造はラメラモ

デルを使用し，z 方向にアモルファス層と結晶層が連続するように結晶性高分子を配置する．作成した CNT モデル

を複数個ランダムに高分子の y 方向下部に配置し，y の正方向に荷重を加えながら移動させて高分子内に配置する．

金属球は CNT モデルと同様に y 方向下部に配置後，y の正方向に荷重をかけながら高分子表面を x の正方向に摺動

させる．シミュレーション進行中は金属球の x の負方向にかかる応力（動摩擦力）を算出する．分子動力学シミュレ

ーションにはオープンソースのプログラムである LAMMPS (“Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel 

Simulator”) 6)を用いた．  

 

3. 結果と考察 

CNT を添加していない高分子モデ

ルと CNT を 100 個高分子内に埋め

込んだモデルを使用した．金属球に

は x の正方向に 250 m/s の速さ，y の

正方向に 44.3 nN の応力を働かせ，1.0 

ns 間摺動試験を行った．摺動箇所に

ついて，各モデルともアモルファス

層と結晶層の 2 か所を摩擦した．Fig. 

2 に無添加高分子の試験，Fig.3 に

CNT 含有高分子の試験での動摩擦

力の比較を示す．Fig.3 では Fig.2 と

比較して層の条件に関係なく約 0.2 

µN の動摩擦力の減少が発生し，試験

終了まで動摩擦力の値がほぼ等しく

推移した．つまり一般的な実験と同

じく 1)，硬質材料の含有により摩擦と

摩耗が抑制された結果となった． 

また Fig. 4 にアモルファス層摺動

時の，Fig. 5 に結晶層摺動時のスナッ

プショットを示す．2 つのスナップシ

ョットから先行研究とは異なり 2,7) ，

両層とも高分子モデル内に陥入する

結果となった．先行研究において金

属球にかける最大荷重は 14.7 nN で，

結晶層深部への陥入は発生しなかっ

た．本研究では垂直荷重が大きかったため結晶層への陥入が発生したと考えられる． 

 

4. まとめ 

 本研究では，結晶性高分子への硬質粒子（CNT）の添加の摩擦への影響を粗視化分子動力学によって調べた．実験的

には良く知られている現象である，硬質粒子の添加により摩擦力が低下し摩耗が抑制されることが，はじめて分子レ

ベルにおいて示すことができた．硬質粒子の添加は高分子のアモルファス，結晶の双方の領域に対して効果を示した．

プラスチックの低摩擦特性は，相手材への凝着効果も加味することで総合的には解明されるものと期待されるが，こ

の点は別途，全原子分子動力学によって当研究室において解析している 8)．本研究では，金属球に斥力ポテンシャルの

みを設定することにより，この凝着の影響を取り除いて被摺動側を解析することにより明瞭に示すことができたもの

と考える． 
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Fig. 2 Friction force of  

crystalline polymer without CNT. 

Fig. 3 Friction force of  

crystalline polymer with CNT. 
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Fig. 4 Friction simulation of 

amorphous layer (s = 0.59). 

Fig. 5 Friction simulation of  

crystalline layer (s = 0.59). 
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