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1. 緒言 

モリブデンジチオカーバメート(MoDTC)は潤滑油添加剤として古くから自動車エンジンなどの摺動部で使用されて

おり, エネルギー損失の低減や摩耗減少による部品の長寿命化に貢献している. この摩擦低減メカニズムはMoDTCの

トライボケミカル反応により形成される二硫化モリブデン(MoS2)膜に起因している 1). MoS2 膜は層間が弱いファンデ

ルワールス力で結びついているため, 層が容易にすべりやすく潤滑作用が発揮される. より優れた潤滑油添加剤の開

発をするためにはMoS2膜形成メカニズムの解明が重要であるが, 摩擦や化学反応が複雑に絡み合っているため実験に

よって直接観察を行うことが困難である. そのため, 分子動力学法(MD)に基づいた原子スケールの摩擦シミュレーシ

ョンによる解析が注目されている.  

分子動力学法はポテンシャルエネルギーの計算手法によって分類することができ, 密度汎関数理論に基づいた電子

状態計算を行う第一原理分子動力学法(AIMD)と経験的ポテンシャルを活用する古典分子動力学法が存在する. AIMD

は量子力学に基づいており電子状態まで計算を行うため精度は非常に高いが, 計算コストも高いため数百程度の原子

数と数十 ps 程度の時間スケールに制限されており, 大規模な計算を行うことができない. 一方, 経験的ポテンシャル

を用いる古典分子動力学法では大規模かつ長時間のシミュレーションが可能であるが, 高精度な多元素間のパラメー

タ調整が困難である. 近年, Neural Network Potential(NNP)と呼ばれる機械学習を用いて予測したポテンシャルエネルギ

ーを基に MDシミュレーションを行う手法が注目を集めている. NNPを用いた MDシミュレーションでは AIMDに匹

敵する精度を保ちながら AIMDよりも大規模なモデルを取り扱うことができる.  

NNP を用いた我々の先行研究において, MoDTC を摺動することで MoS2非晶質に近い構造が形成されることを報告

している 2). そこで本研究では, ニューラルネットワーク分子動力学(NNMD)法を用いて, 鉄の摩擦界面において MoS2

非晶質がMoS2潤滑膜を形成する過程のトライボ化学反応プロセスの解析を行った.  

 

2. 計算手法およびモデル 

初めに, NNMD法によってMoS2非晶質を作成するために,  MoS2結晶の溶融および急冷の AIMDシミュレーショ

ンを行い, NNPを構築するための学習データを作成した. 様々な条件下のデータセットを作成するために 3000–7600 K

の範囲において溶融を行った. また, 冷却過程は 300 Kで行った.  

 

Fig. 1 AIMD simulation models. (a) Molybdenum disulfide amorphous, (b) bulk 

structure of alpha iron, and (c) (110) surface of alpha iron and molybdenum 

disulfide amorphous. 

 

Fig. 2 Sliding simulation model of 

Fe/Fe interface with MoS2 amorphous. 
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その後,  AIMDで得られた構造, ポテンシャルエネルギー, 及び原子間

力を用いて学習させ NNPの構築を行った. 機械学習モデルには局所的な

構造からエネルギーの計算が可能な Allegro3)を用いた. NNMDによる非晶

質作成手順は Stefansらの報告を参考にして, 結晶MoS2を 5500 Kで 100 

ps溶解させた後, 溶解後の最終モデルを 300 Kで 15 ps冷却した 4). 続い

て, セル内に急冷後の非晶質を配置した構造(Fig. 1(a)), 鉄のバルクの構造

(Fig. 1(b)), 鉄の(110)表面の構造に非晶質を配置した構造(Fig. 1(c))を用い

て AIMDを行い摩擦シミュレーションを行うための学習データを作成し

た. 本研究で用いた摩擦シミュレーションモデルを Fig. 2に示す. (110)面

を持つ鉄基板に挟まれた空間に MoS2非晶質を詰めた. セルサイズは 57.3 

Å×56.8 Å×59.4 Åである. 温度 300, 600 Kにおいて鉄基板に-z方向に 1 GPa

の圧力を加えながら 100 m/sの速度で x方向へ摺動させることで摩擦シミ

ュレーションを行った. シミュレーションには当研究室で開発した NNMD

プログラム Laich+を用いた.  

 

3. 結果および考察 

NNP を用いて摩擦シミュレーションを行った. Figure 3 にそれぞれ温度

300 K, 600 Kにおいて 1 GPaの荷重を与え 500 psの摺動を行った後の

スナップショットを示す. その結果, どちらの温度においても MoS2 膜

の形成が確認された. 300 Kでは上部にMoS2膜が 1層形成され, 下部と

分離した構造が確認されたのに対して, 600 K では 3 層に別れた MoS2

膜の形成が確認された. これは, 温度が上昇したことで非晶質が結晶

に変わるためのエネルギー障壁を超えやすくなり, MoS2 膜の形成が促

進されたためであると考えられる. また, Fig. 4は 300 Kおよび 600 Kに

おける摺動時間とMoS2膜を構成するMoの数との関係を示した図であ

る. ここで, MoS2膜を構成する Mo とは 6 つの S と結合した Mo 原子, 

かつその S原子が 3つのMoと結合しているものとして定義した. 図よ

り, 600 K の方がより多くの MoS2膜が形成されていることが明らかに

なった.  

Figure 5 は各温度における摺動時間と摩擦力の関係を示した図であ

る. 図より, 摺動するとともに摩擦力が小さくなっており, MoS2膜形成

によって鉄表面が低摩擦になったと考えられる. また, 400 ps から 500 

psまでの摺動時間における摩擦力の平均をとると 600 Kの方が小さく

なっていた.  

以上のことから, MoS2非晶質を摺動することで MoS2膜が形成され, 

摩擦力の減少が確認された. また, 600 Kにおいては 3層に別れたMoS2

膜の形成が確認された.  

 

4. 結言 

MoDTC 由来の非晶質膜から MoS2 潤滑膜が形成されるメカニズム

を解明するために, 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, 非晶質を摺動することで MoS2 膜が形

成されることが明らかになった. また, 600 Kにおいては 3層に別れた

MoS2 膜の形成が確認された. 講演では温度以外の条件を変えて行っ

た摩擦シミュレーションの結果および MoS2膜形成メカニズムの解析

結果についても報告する.  
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Fig. 3 Snapshots of the Fe/MoS2/Fe sliding 

simulation at 500 ps. (a) T = 300 K, (b) T = 600 

K. 

 

Fig. 5 Time variations of frictional force obtained from 

Fe/MoS2/Fe sliding simulation. 

 

Fig. 4 Time variations of number of Mo atoms 

forming MoS2 film forming. 
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