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1. 緒言 

環境保全のため, 自動車のエネルギー効率の向上が求められている. エンジンにおける動力損失は車両全損失の 35%か

ら 40%を占めており, エンジンの摩擦損失の約 1/2 はピストン系で生じている.1) したがって, ピストンの摩擦低減は省

エネルギー化に向けて重要な課題である. 一般的にピストンの摩擦低減のためにエンジンオイル中へ摩擦低減剤が添加さ

れている. 代表的な摩擦低減剤にモリブデンジチオカーバメート(MoDTC)(Fig. 1)が用いられており, 鋼表面で発生する

摩擦を低減する役割がある. これは, 摩擦界面で起こるトライボケミカル反応によって, MoDTC から滑りやすい２次元構

造を持つ二硫化モリブデン(MoS2)膜が生成されるためである.2) このような化学反応プロセスの理解がさらなる摩擦低減

に向けて求められているが, 摩擦や化学反応が複雑に絡み合っているため, 実験によって直接観測することは困難である. 

そのため, 鉄基板間の低摩擦を発現するMoS2の形成は, 未だに解明されていない. そこで, 分子動力学法に基づく原子ス

ケールの摩擦シミュレーションによる解析が望まれている.  
我々は, 第一原理計算で得られるポテンシャルエネルギー面

を予測し, 高速かつ大規模な分子動力学(MD)シミュレーション

が可能な Neural Network Potential(NNP)に注目した. 本研究で

は, 当研究室で開発した NNP に基づく分子動力学ソフトウェア

Laich+によって, MoDTC を添加した Fe/MoDTC/Fe の摩擦シミュレ

ーションを行った. 

 

2. 計算方法およびモデル 

NNP モデルとして, 局所的な情報のみから原子のエネルギーの計算が可能なことから従来の NNP と比較してスケーリン

グに優れている Allegro4)を使用した. NNPに学習させるためのデータセットを作成するために, VASP5)を用いて MoDTC(Fig. 

2(a)), MoDTC と Fe 表面が接触する摩擦界面(Fig. 2(b)), 摩擦界面で生じるとされるトライボケミカル生成物である分子

(Fig. 2(c))の第一原理分子動力学シミュレーションを行った. 様々な条件下のデータセットを作成するにあたって温度

MoDTC 摩擦低減剤の添加による鉄界面における摩擦低減メカニズムの 
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Fig. 2  Snapshots of training data. (a) MoDTC, (b) Fe and MoDTC, and 
(c) molecules predicted to be formed. 

Fig. 3  Sliding simulation model of  
Fe/Fe interface with MoDTC. 

(a) (b) (c) 

Fig. 1  Molecular structure of MoDTC. 
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を 300 K から 2300 K まで変化させた. また, 摺動中のエンジンオイルは 400 K 付近であることから、400 K 付近の温度

帯のデータセットを重点的に取得した.  

Figure 2 に NNP を用いた Fe/MoDTC/Fe の摩擦シミュレーションモデルを示す. セルの大きさは 60 Å×80 Å×131 Å

である. 実際の摩擦界面では, 鉄基板の表面同士が接触することを考慮し, 表面を正弦曲線状に切り出した基板を上下に

配置した. Fe 基板間に 300 個の MoDTC を配置し, 温度は 300 K, タイムステップは 0.25 fs で, Fe 基板の下部を固定して

鉄基板上部に-z方向に 1 GPa の圧力を加え,基板と十分な時間接触させた. その後, 鉄基板上部を y方向に 100 m/s の速

度で移動させ, 摩擦シミュレーションを 300 ps 行った.  
 

3. 結果及び考察 

   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 5  Time variations of number of S-Fe and C-S bonds. 

NNP を用い摩擦の MDシミュレーションを行った. Figure 4 は摺

動計算の終わりである 300 psにおける, 基板の凸部に付着した生

成物を表したスナップショットである. 基板の凸部に, 複数の

MoS2分子が連なったような構造が確認された (Fig. 4(a)). また, 

Fig. 4(b)では炭素原子が 3つ, 窒素原子が 1つ, 水素原子が 6つ

からなる分子が生成され, 炭素原子を介して鉄基板と吸着してい

ることが確認された. この分子は, Fig. 1 の MoDTC の分子構造に

おける C-S 結合が切れて生成されるものだと考えられる. この結

果は, MoDTC において C-S 結合が最も弱い結合であるという先行

研究と一致している.6),7) 

Figure 5では S-Feと C-Sの結合数の時間変化を示している. S-

Fe 結合数は増加している一方, C-S 結合数は減少していることが

確認された. 硫黄原子と鉄原子の結合の増加は, MoDTC の S 原子

が鉄基板とよく反応することを示唆し, C-S 結合の減少は Fig. 

4(b)で示した分子が MoDTC の C-S 結合の切断によって生成される

ことを示唆している. 

以上のことから, MoDTC は硫黄原子を介して鉄基板表面に吸着

し, MoDTC の C-S 結合が切断されることによって MoS2分子が形成

されることが確認された. また, 鉄基板の摺動によって, 複数の

MoS2分子が連なったような構造となることが明らかにされた.  

4. 結言 

MoDTC を添加することによる Fe/Fe 摩擦界面の低摩擦の発現メ

カニズムを原子レベルで明らかにするため, NNP を用いた分子動

力学法に基づく摩擦シミュレーションを行った. その結果, 

MoDTC の硫黄原子と鉄原子が吸着し, MoDTC の C-S 結合が解離す

ることによって鉄基板の凸部で MoS2 分子が連なって形成される

ことが分かった. 
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Fig. 4  Molecules adhered on Fe surface at 300 
ps. (a) MoS2 and (b) CNH(CH3)2 molecule. 
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