
 
Fig. Atomic structure of metal(Fe)- diamond interface. (a) C-C bond 

broken with an Fe atom inserted in between the C-C. (b) After 

separation between Fe and diamond surface. Cleavage of graphite 

sheet from diamond surface is observed. 
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ダイヤモンド（１１１）表面はステップ周辺でグラファイト（GRP）化することが良く知られ

ているが、下地との強固な炭素間結合により簡単には剥離できない。本研究では第一原理計算に

より、ダイヤモンド（DIA）と金属の界面を解析し、界面の DIA 側に生成した GRP と DIA との

間の炭素間結合が金属原子の触媒作用により比較的容易に切断されることを示した。また、金属

が鉄である場合に、その界面が分離する際に GRP が DIA 表面から剥離することを示した。これ

によって DIA 表面の化学反応に基づく GRP 単層剥離による平滑化加工応用への可能性が示され

た。化学反応による現象であり DIA表面には余分な欠陥を残しておらずエッチングといえると考

えている。計算には、我々が開発している第一原理計算アプリである STATE-senri1 を用いた。金

属としては鉄及びアルミを用い、ステップのある DIA(111)表面との界面の構造を調べ、ステップ

周辺で GRP構造の生成を確認した。鉄原子が炭素間結合に割り込むことによる炭素間結合切断の

エネルギー障壁を NEB法により解析し、ステップの方向に沿って順に炭素間結合が切断されてい

くのに必要な反応障壁が 0.8eV程度という低い高さであることが分かった。さらに GRP－DIA間

の結合が切れた鉄－DIA

界面（Fig.(a)）を引き離し

ていくと、DIA 表面から

GRP シートが剥離するこ

とがわかった（Fig.(b)）。一

方、アルミの場合は、引き

離しの解析で、アルミ表面

層内部で破壊が生じるこ

とで GRP 剥離は生じず、

研磨剤材料として鉄が有

効である可能性が示され

た。 

1) http://www-cp.prec.eng.osaka-u.ac.jp/puki_state/ 、Y. Morikawa, Phys. Rev. B 63, 033405 (2001). 
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