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1. はじめに

　地球環境保全の気運が高まる中，航空機や自動車などを
低燃費化させるために，金属材料よりも重量の軽い樹脂材
料が用いられることが多くなってきた。樹脂材料は，その
ままでは破壊強度や電気特性が満たされない場合が多いた
めに，炭素，ガラス，金属などからなる繊維や粒子（フィ
ラー）を入れた複合材料の形で用いられることが多い。そ
のため，樹脂と炭素，樹脂とガラス，樹脂と金属のそれぞ
れの界面において，十分な密着強度を持つことが必要とさ
れる。また，電気製品や電子機器などにおいても，導電性
の接着フィルムや曲げることのできる配線プリント基板と
いった形で樹脂材料が多く使われ，金属などの異種材料と
高い密着強度を持つことが求められている。これまでは，
金属などの表面に凹凸をつける粗化処理をすることによっ
てアンカー効果を持たせ，樹脂との密着強度を高めると
いった方法が用いられてきたが，今後はより高い寸法精度
が求められるため，平坦な表面・界面のまま密着強度を向
上させる方法が必要となる。平坦なまま密着強度を高くす
るということは，構造的に加工することなく純粋に樹脂と
の密着性を高めることに相当するので，適切な材料を選定
して表面を構成することになる。ここでは，樹脂との密着
強度が高い金属表面を設計する例として，金属表面を 3種
類の材料からなる積層膜で形成するについて紹介する。

2. 材料設計における高効率化の課題

　設計を高効率化する技術として，応答曲面 1)やタグチメ
ソッド 2)を利用した最適設計技術がさまざまな分野に適用
されているが，寸法や形状を決めるといった構造設計への
適用に比べて，材料設計への適用はあまり進んでいない状
況にある。この理由は，制御因子を自由に変えてパラメー
タサーベイすることができないためと考えられる。例え
ば，「ある樹脂との密着強度に優れた金属材料を選定する」
という問題を考えた場合，金属材料を特徴づける因子とし
て，格子定数（結晶の幾何学的構造），表面エネルギ（表面

張力に結びつくパラメータ），凝集エネルギ（融点や沸点に
結びつくパラメータ）の 3つが考えられるが 3)～7)，これら
の 3つを自由に変えて実験あるいはシミュレーションする
ことができるわけではなく，格子定数を決めてしまうと表
面エネルギや凝集エネルギが決まってしまうことが多い。
例えば格子定数が 0.404 nm～0.414 nmの範囲にある金属材
料を選ぶと，金，銀，アルミニウムといった融点の低い材
料しか存在しないため，自動的に表面エネルギや凝集エネ
ルギは小さな値を持つことに決まってしまう。したがっ
て，格子定数が 0.404 nm～0.414 nmの範囲にあってなおか
つ表面エネルギや凝集エネルギが大きな金属材料を候補と
して調べたいと思っても，そうした材料は単一材料として
は存在せず，材料を組み合わせて実現しようとしても，ど
のように組み合わせればよいかが知られていないため，調
べることができないという問題が発生してしまう。このよ
うに材料の検討範囲が狭まってしまうという問題に対し
て，次の 2つのアプローチが考えられる。

(1) 実際には存在しない材料でも，分子シミュレーショ
ンを用いれば，仮想材料という形で扱うことができ
るので，まずは仮想材料を含めた形で最適な材料を
検討する。

(2) 分子シミュレーションを用いると，複数の薄膜材料
を積層した材料の物性値を計算できるので，それを
活かして単一の材料ではあり得ない物性値範囲で
も，積層材料とすることで幅広い物性値範囲を実現
させる。これによって，検討範囲を拡げる。

　上記の (1)のアプローチでは，実在しない材料も仮想的
な材料という形で扱うため，「格子定数が 0.404 nm～0.414 nm
の範囲にあってなおかつ表面エネルギや凝集エネルギが大
きな金属材料」という単一材料としては実在しない金属材
料も候補材料として検討できる。これについての実例は，
文献 1）などに掲載されている。ここでは，実験で検証す
ることを考えて，実在の材料を用いる (2)のアプローチ，
すなわち複数の金属薄膜を積層するアプローチをとった場
合の事例について紹介する 7)。
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