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	 摩擦によって一軸配向させたポリテトラフルオロエチレン(PTFE)薄膜を基板とする分子配向技

術は広範な物質、すなわちさまざまな形状（線形、ディスク状）や大きさ（低分子〜高分子）の

分子、無機固体、ナノ複合材料、ナノ粒子、ナノチューブ、等の配向薄膜を作製出来る一方、特

定の線形分子の場合に極めて高い配向度を有する薄膜を作製できる 1-3。前回は本現象の原因が

PTFE表面に固有な負電荷を帯びた原子溝が線形の分子を捕捉する事にあると、ある種の分子動力

学計算と実験の相関によって示した 4-5。今回は末端置換基の配向度への影響を議論する。 

	 これらの依存性を分子動力学計算で説明できるので、同計算を分析すれば表面での PTFE と線

形分子間のいかなる分子間相互作用が配向度に寄与するのかを妥当に議論し得る。典型的な直鎖

アルキル末端については、分子溝に捕捉される過程を促進する効果がある事が判明した。すなわ

ち分子がむしろ溝に直交する配置付近でアルキル鎖の熱運動

（Fig.1a）によって隣接するベンゼン環と PTFEの間に斥力増

加（Fig.1b）を生じて位置エネルギーが上昇し、この配置か

らより安定な溝に平行な配置への運動をうながす。この効果

はアルキル鎖の炭素数が 4 程度で最も顕著で、より長くする

とアルキル鎖は溝をはみ出す傾向が現れて配向度はむしろ低

下してしまうことが判った。またそもそも最良の鎖長を予測

可能な精度を有する点で、蒸着可能な低分子量の線形分子は

もちろん多くの物質で負に帯電した分子溝が PTFE の希有な

配向誘起力の本質であると考える。 
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Fig.1 An unstable early stage of atomic 
groove epitaxy of a n-butyl linear bisazo dye 
molecule demonstrated by an MD simulation: 
a) motions of the butyl chain; b) the repulsion 
force induced by the motions.   
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