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1. はじめに 

近年の情報技術の発展に伴って，ビッグデータやクラウドストレージに対する需要が高まる中で，大容量ストレー

ジ技術は重要な役割を果たす．熱アシスト磁気記録（Heat-Assisted Magnetic Recording: HAMR）は，ハードディスクド

ライブ（Hard Disk Drive: HDD）の記録密度を大幅に向上できる技術として注目されている．HAMRは，微細な磁気ビ

ットで情報を安定に記録するために，保磁力が高い磁気ディスクを使用する．また，データ書き込み時は，ヘッドから

のレーザー光照射によって，磁気ビットを瞬間的に加熱し，保磁力を弱めることで記録する．しかし，加熱に伴う高温

環境や，ヘッドとディスク間のせん断運動による機械的ストレスによって，ヘッドディスク間に塗布されているパー

フルオロポリエーテル（Perfluoropolyether: PFPE）潤滑膜が分解し，潤滑性能の低下により HDD の信頼性・耐久性の

確保が困難となる．したがって，潤滑膜の分解メカニズムを理解することは重要である．これまでに，反応力場 ReaxFF1)

を用いた分子動力学（Molecular Dynamics: MD）シミュレーションによって，HAMR の温度とせん断速度条件におい

て，ダイヤモンド表面における PFPE 潤滑膜のメカノケミカル反応を解析した 2)．しかし，実際の HAMR では，ヘッ

ドとディスクの表面は，ダイヤモンドライクカーボン

（Diamond-Like Carbon: DLC）であり，その効果は考慮され

ていなかった．そこで，本研究では，DLC表面における PFPE

潤滑膜のメカノケミカル反応について，ReaxFF を用いた反

応MDシミュレーションによって解析した． 

 

2. 方法 

本研究では，上下の固体基板の間に介在する潤滑膜に垂直

圧力を印加しながらせん断を行うせん断シミュレーション

と，上側の固体基板を削除し，垂直圧力の印加とせん断を行

わない静的シミュレーションの 2 種類を実施した．いずれに

おいても，系の x と y 方向に周期境界条件を与え，大きさを

8.04624 nm×8.04624 nmとした．潤滑剤分子として，Fig. 1に

分子構造を示す PFPE D-4OHを用い，固体基板として，DLC

を用いた．MDシミュレーションの時間刻みは 0.2 fsに設定し

た．初期構造の作成は Packmol3)と Moltemplate4)を，MDシミ

ュレーションの実行は LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular 

Massively Parallel Simulator)5)を，可視化は OVITO (Open 

Visualization Tool)6)を用いた． 

2.1 せん断シミュレーション 

Figure 2(a) にせん断シミュレーションの初期構造を示す．

潤滑膜に含まれる D-4OH 分子数は 40 とした．MD シミュレ

ーションでは，まず上の基板の最外層にある原子に一定の下

向きの力を加えるとともに，下の基板の最外層にある原子を

固定することで垂直圧力を印加した．つぎに，温度を目標値

に設定し，さらに緩和計算を行った．最後に，上の基板に x方

向におけるせん断速度 25 m/sを付与し，0.5 nsのせん断計算

を行った．せん断時における垂直圧力を 0.1, 0.2, 0.5, 1.0, 1.5 

GPaとし，温度を 293, 700 Kとした． 

2.2 静的シミュレーション 

Figure 2(b) に静的シミュレーションの初期構造を示す．ま

 
Fig. 1  Chemical structure of PFPE D-4OH 

(a) 

(b)

Fig. 2  Initial configurations of (a) shear simulation and (b) 
static simulation 
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ず，せん断シミュレーションの初期構造から上側の基板を削除する．つぎに，温度を目標温度に設定し，緩和計算を行

った後，さらに 0.5 nsの計算を行った．温度は，293, 700 Kに設定した． 

 

3. 結果と考察 

Figure 3 にせん断シミュレーションと静的シミュレーショ

ンにおける未反応の D-4OH 分子数の時間変化を示す．せん断

シミュレーションでは，293と 700 Kのいずれにおいても，時

間経過に伴って D-4OH 分子数が減少した．また，垂直圧力が

高くなるほど，温度が高くなるほど D-4OH 分子の減少速度が

速くなった．静的シミュレーションでは，700 K の場合に D-

4OH分子数の減少が見られたが，293 Kでは分子数の変化は見

られなかった． 

発生したメカノケミカル反応は，せん断シミュレーションと

静的シミュレーションの両方に共通して見られたものと，せん

断シミュレーションにおいてのみ見られたものがあった．せん

断シミュレーションで見られた反応は，(1) D-4OH 分子の OH

基の酸素原子が DLCの sp2炭素原子と結合する Hydroxyl-DLC 

Association (HDA) 反応，(2) HDA反応で DLCに結合した OH

基 が D-4OH 分 子 か ら 解 離 す る DLC-assisted Hydroxyl 

Dissociation (DHD) 反応，(3) DLC 表面に取り残された OH 基

が水の形成を促進する Dehydration Condensation (DC) 反応，(4) 

発生した水分子によって D-4OH 分子が加水分解される反応 7)

が見られた．静的シミュレーションでは，(1)の HDA反応と(2)

の DHD反応が見られたが，せん断シミュレーションと比較す

ると DHD 反応の発生回数は少なかった．よって，DC 反応は

せん断によって引き起こされており，DHD 反応はせん断なし

でも発生するが，せん断によって促進されると考えられる． 

Table 1にシミュレーションの最終ステップにおける D-4OH

分子の末端間距離（Ree）の平均値を求めた結果を示す．静的シ

ミュレーションに比べて，せん断シミュレーションにおける末

端間距離が長かった．これより，DLCに結合した D-4OH分子

がせん断によって引き伸ばされ，破断することによって反応が

促進されていると考えられる． 

 

4. まとめ 

DLC表面における PFPE潤滑膜のメカノケミカル反応について，反応分子動力学シミュレーションにより解析した．

せん断シミュレーションと静的シミュレーションのいずれでもメカノケミカル反応が発生したものの，せん断シミュ

レーションのほうが反応速度が速く，またせん断シミュレーションのみで見られた反応があった．これより，メカノ

ケミカル反応の発生には，せん断による機械的ストレスが支配的な影響を及ぼすことが分かった． 
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(a) 700 K 

(b) 293K 

Fig. 3  Time evolution of number of intact D-4OH 
molecules at (a) 700 K and (b) 293 K 
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Table 1  Average end-to-end distance of D-4OH molecules 

 
Static simulation Shear Simulation 

293 K 700 K 293 K 700 K 

Average Ree, Å 24.3 27.1 38.0 41.3 
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