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MoDTC による DLC の低摩擦発現に関する 
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【緒言】現在，固体潤滑剤であるダイヤモンドライクカーボン(DLC)は優れたトライボロジー特性か

らエンジンの摺動部に使用されている．DLC はエンジン内において油環境下で潤滑される．一方で自

動車等のエンジンでは潤滑油に対する添加剤として摩擦低減剤であるジアルキルジチオカルバミン酸

モリブデン(MoDTC)が用いられている．MoDTC の摩擦低減効果は DLC 膜への応用が期待されている．

MoDTC を用いた DLC 膜は摩擦試験の結果から，時間経過に伴い低摩擦を示すことが知られている 
[1]．この低摩擦の発現には DLC 表面における MoDTC の化学反応が関わっていると考えられている

が，その詳細なプロセスは明らかになっていない．そこで本研究では，MoDTC 添加時の DLC の低摩

擦発現メカニズムを解析するため，摩擦環境下のDLC表面上におけるMoDTCの初期反応を検討した． 
【方法】本研究では Tight-binding 量子分子動力学法プログラム Colors を用いて MoDTC 添加時の

DLC の摩擦計算を行った．  
【結果】MoDTC は潤滑油中における異性化反応が示唆されている [2]．そこで，異性化後の linkage 
isomer of MoDTC (LI-MoDTC)を DLC 間に配置したモデル(図 1(a))で摩擦計算を行った．摩擦の前段

階として図 1(a)のモデルに対し，温度 300 K で上部の DLC に圧力 1 GPa を与える圧縮計算を 1,500 fs
行った．圧縮計算の結果を図 1(b)に示す．図 1(b)より，圧力 1 GPa において，DLC 表面の C 原子と

LI-MoDTC の S 原子が C-S 結合を生成し，LI-MoDLC が DLC 表面に吸着することを明らかにした． 
次に，圧縮計算後のモデル(図 2(a))に対して，稼働時

のエンジンオイルの温度を 400 K と考え，温度 400 K
で上部の DLC に圧力 1 GPa，摩擦速度 100 m/s を与え

る摩擦計算を 1,000 fs 行った．1,000 fs 後の摩擦計算の

結果を図 2(b)に示す．図 2 より，摩擦環境において，

LI-MoDTC の S-Mo 結合が摩擦開始時の 2.52 Åから

3.76 Åまで伸長し，S-Mo 結合が解離することを明ら

かにした．この S-Mo 結合の解離について，DLC 表面

に吸着する前後の Sa原子(図 1(b))の電荷を調べた結果，

+0.45 から+0.82 へ増加していた．これは，LI-MoDTC
のSa原子からDLC表面へ電子が供与されたことを示す．

つまり，DLC への電子供与により，LI-MoDTC の S-Mo
結合が弱まり，摩擦が加わることで S-Mo 結合の解離が

起きたと考えられる．この摩擦計算により得られた吸着

構造から摩擦環境で LI-MoDTC の O-Mo 結合が解離す

ると，MoS2が生成すると考えられる． 
そこで，次に圧力 1 GPa，摩擦速度 100 m/s で MoS2

層生成時の DLC の摩擦計算を行った．その結果，DLC
膜と MoS2層間ですべりが生じ，低摩擦を発現すること

を明らかにした．摩擦面の微小な凹凸に起因する圧力の

変化を検討するため，圧力 3 GPa における摩擦計算を

行った．その結果，圧力 3 GPa においては DLC 膜と

MoS2層の間で結合が生成するが，MoS2層間ですべりが

生じることで低摩擦を維持することを明らかにした． 
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図 1 圧力 1 GPa における圧縮計算 
(a) 計算モデル，(b) 1500 fs 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 2 温度 400 K・摩擦速度 100 m/s 
における DLC の摩擦計算 

(a) 計算モデル，(b) 1000 fs 


