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1. 緒言 

金属材料の表面硬度は材料の摩耗や疲労といった破壊現象に関与する重大な因子であることから，表面硬化技術の

発展が求められている．その中でも，窒化処理は，鋼表面に硬化層を生成することで表面硬度を上昇させ，耐摩耗性や

耐焼き付き性を向上させる技術として，自動車の歯車部品などに適用が期待されている．この処理により最表面に形

成される，化合物層はε-Fe2-3N やγ′-Fe4N の多結晶から成る 10 ㎛程度の薄い層である．ガス窒化は NH3 ガス中で行

われ，窒化条件に応じて化合物層中にボイドが生じる．このボイドは，粒界で窒素原子が結合して N2分子となり，N2

分子が集合して気体となって表面に抜けていくことで形成されると考えられている． 

このボイドが摩擦摩耗特性に及ぼす影響について，様々な先行研究がある．摺動中は油溜まりとして油膜形成に寄

与する可能性が提案されている 1)．一方で，摩耗中の化合物層について，ボイドのある領域は摩耗していくがボイドの

無い領域ではほとんど摩耗しないことが報告されている 2)．また、粒界やボイドといった微細組織は摺動中の過酷環境

下におけるトライボ化学反応に影響を及ぼす可能性が考えられる。窒化処理の材料設計にあたり，化合物層に存在す

る微細組織が過酷環境下でどのようにトライボ化学反応に関与し、劣化していくのかを解析していくことが重要であ

る．本研究では，ボイドや粒界を導入した Fe3N 基板の摩擦界面に水分子を配置したモデルを作成し，ReaxFF3)を用い

た反応分子動力学シミュレーションを実施し，摺動中の化学反応ダイナミクスや摩耗プロセスを解析した． 

2. 計算方法 

本研究で用いた多結晶構造はオープンソースツール 

Atomsk4）によるボロノイ分割法を用いて作成した．Figure 1 は，

ボイドを導入した Fe3N 窒化鉄基板モデルである．本モデルでは

ランダムに結晶粒の方位を決定したため，粒界近傍は N-N 結合

を持つ窒素原子が存在している．これらの窒素原子とその周囲 3 

Å 以内の原子を取り除くことで直径約 6 Å のボイドを形成し，そ

の後 300 K で 35 ps 維持することにより，基板の構造を安定させ

た．同様の手順で，ボイド径 10 Å の窒化鉄基板も作製した．Figure 

2 に今回用いた摩擦シミュレーションモデルを示す．窒化鉄対面

の基板には窒化鉄より硬い材料として水素フリーダイヤモンド

ライクカーボン (Diamond-like carbon: DLC) を採用した．DLC は

半円筒状に切り出し，表面は水素原子で終端した．摩擦界面には

H2O 分子を 15000 個配置した．窒化鉄基板が動かないように，

Fig. 2 中で Fix と示した基板最下部の橙色の領域の原子は固定

し，Thermostat と示した紫色の領域の原子には温度制御のため

に Langevin 熱浴を適用した．そして，DLC 基板上部の Press/Slide 

と示した青色の領域に−z方向に 0.75 GPa の圧力を加え，温度を

300 K に保って平衡化計算を行った後，圧力を加えながら x方向

に 100 m/s の速度で 250 ps の間強制移動させ摩擦計算を行った．

計算セルの体積は 350 Å×80 Å×255 Å であり，総原子数は約 50

万原子である．摺動開始時における温度は平衡化計算と同様に

300 K とした．運動方程式の数値積分のタイムステップは 0.25 fs

とした．Fe 原子の結晶構造の同定には Polyhedral Template 

Matching5)を，計算には当研究室で開発した分子動力学プログラ

ム Laich6)を使用した．本研究では，この大規模計算を実現するた

めに，スーパーコンピュータ「富岳」を活用した． 

Fig. 2 Simulation model of iron nitride/DLC polycrystal. 

Fig. 1 Fe3N polycrystal substrate with 10 Å voids. 
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3. 結果及び考察 

Figure 3 は摺動中の窒化鉄/DLC 摩擦界面の摺動

シミュレーションのスナップショットである．ボイ

ド径によらず，摺動前の平衡化計算によって，ボイ

ド内には新たに N2 分子が形成された (Fig. 3 (a), 

(c))．そして，摺動によって N2分子数の数はさらに

増加した(Fig. 3 (b), (d))．窒化鉄基板表面では Fe-N-

Fe 構造と H2O 分子がトライボ化学反応を起こすこ

とによって，NH3分子が形成され摩擦界面に排出さ

れた．また，摺動によってボイド径が小さくなる様

子が見られた．特に，ボイド径が 6 Å の基板におい

ては，摺動後には基板表面のボイドが消滅した(Fig. 

3 (b))．これらのトライボ化学反応とボイドの縮小・

消滅は，摺動による基板の温度上昇と荷重によるも

のだと考えられる．Figure 4 に，摺動中の窒化鉄基

板の歪みおよび結晶構造を可視化したスナップシ

ョットを示す．摺動が進行するにしたがって，窒化

鉄基板の粒界に沿って歪みが進展する様子が見ら

れた(Fig. 4 (a), (b))．また，摺動終期には Fe3N 基板

の表面は激しく変形し削り取られたが，摩耗してい

ない基板内部の一部の Fe 原子についても HCP 構

造から FCC構造への変形が見られた(Fig. 4 (c), (d))．

先行研究 7)において，Fe4N 粉末の FCC 構造がフラ

イス加工によって HCP 構造に変形した事例が報告

されており，今回見られた変形も摩擦中のせん断応

力によって引き起こされたことが示唆される． 

以上のことから，窒化鉄多結晶基板においては摺

動中に N2分子が基板内で増加することが明らかに

なった．また，ボイドの縮小やひずみの進展，基板

内部の結晶構造の変形によって Fe3N 多結晶の構造

が変化することがわかった． 

  

4. 結言 

MD シミュレーションによって，ボイドや粒界が

導入された Fe3N 基板の摺動計算を行った．摺動に

よって基板のボイド内に N2分子が形成された．ま

た，摺動によって機械的作用と熱エネルギーが基板

に加えられたことで，ボイド径が小さくなりひずみ

が粒内に進展していくことがわかった．発表当日に

は，粒径やボイド径といった基板の特性が摩耗にど

のような影響を及ぼすかについて報告する． 
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Fig. 3 Snapshots visualizing voids during sliding. 

(a) 0 ps and (b) 250 ps for the substrate with 6 Å voids and 

(c) 0 ps and (d) 250 ps of the substrate with 10 Å voids. C 

atoms in the DLC are shown in gray and N atoms forming 

nitrogen molecules are shown in pink. The light blue areas 

represent voids within the substrate as well as the surface. 

Fig. 4 Enlarged snapshots of the substrate with 6 Å voids during 

the simulation. Visualization of atomic strain at (a) 0 ps 

and (b) 250 ps. Visualization of the crystal structure at (c) 

0 ps and (d) 250 ps. Red and green Fe atoms are HCP and 

FCC structures. White Fe atoms are other structures.  
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