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ULTRAKLEINE REIBUNG VON DIAMANT DURCH TRIBO-INDUZIERTE

PANDEY-REKONSTRUKTION

Diamantschichten mit ihren auBergewohnlichen mechanischen
Eigenschaften, ihrer hohen chemischen Stabilitat und thermi-
schen Leitfahigkeit sind ideale Materialsysteme fir extreme
tribologische Anwendungen wie die Bearbeitung von Gestein
und nichteisenhaltigen Werkstoffen, das Schleifen von Edel-
steinen oder die Nutzung als Triboschichten in aggressiven
Umgebungen. Beeindruckende Fortschritte in den Wachstums-
und Poliertechniken flhrten dazu, dass Diamantschichten
mittlerweile Markte erobern, bei denen es auf besonders
kleine Reibung ankommt, beispielsweise bei Dichtungen
oder mikroelektromechanischen Systemen. Dabei hat sich
gezeigt, dass die Reibung zwischen zwei Diamantschichten
sehr stark von der Luftfeuchtigkeit abhangt. Wahrend im Ul-
trahochvakuum hohe Reibungskoeffizienten (u > 1) zu messen
sind, reichen schon wenige Prozent relative Luftfeuchtigkeit
aus, um die Reibung um zwei GroBenordnungen zu senken
(u=0,01). Bei derart kleinen Reibwerten spricht man von
ultrakleiner Reibung.

Um diese Reibwertreduktionen zu erzielen ist es notwendig,
kovalente chemische Bindungen zwischen den beiden Diamant-
reibpartnern zu verhindern. Normalerweise sind die Diamant-
reibflachen bereits nach dem Wachstum Wasserdampf aus-
gesetzt. Diamant mit unabgesattigten Oberflachenbindungen
ist sehr reaktiv und deshalb in der Lage, Wasser zu spalten.
Daher ist der Diamant bereits vor der tribologischen Belastung
mit Wasserstoff und Hydroxylgruppen passiviert. Infolge der
Reibung kann sich aber wieder radikalischer Kohlenstoff
bilden, was wiederum C-C-Bindungen zwischen den beiden
Diamantreibpartnern nach sich zieht. Daher ist es wichtig,

in tribologischen Anwendungen daflr zu sorgen, dass es zu
einer schnellen Wiederabsattigung der aktivierten Bereiche
kommt. Zwei Wiederabsattigungsmechanismen werden in
der Fachwelt diskutiert: die Graphitisierung der Oberflache
und die Repassivierung durch H/OH-Gruppen. In den letzten
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1 Reibregime I-V zweier wassergeschmierter Diamant-(111)-Ober-
flichen: Abhdngigkeit der Reibung von der Wassermenge (oben);

Struktur der Grenzfldche der Reibregime I-V (unten).
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2 Zeitliche Entwicklung der Reibung im Regime lll. Die Strukturbilder
zeigen die Bildung einer Pandey-Rekonstruktion ausgehend von der
idealen Oberfléche.
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3 Die Pandey-Rekonstruktion einer Diamantoberfldche mit (111)-Orientierung.

Jahren wurde aber zunehmend berichtet, dass die zur Graphiti-
sierung notwendige sp3—sp? Phasenumwandlung zu einer
Amorphisierung des Diamanten und damit verbunden zu
hoher Reibung fuhren kann.

Um Klarheit in unser Verstandnis ultrakleiner Reibung in
Diamant zu bringen, wurden am Fraunhofer IWM groBskalige
Quantenmolekulardynamik-Rechnungen wassergeschmierter
Diamantoberflachen durchgefihrt [1]. Hierbei wurden zwei
ideale, unpassivierte Diamantoberflachen mit (111)-Orientie-
rung mit 5 GPa gegeneinandergedrickt und mit 100 m/s
gerieben. Dabei wurde die Anzahl der H,0O-Schmierstoff-
molekule im Reibkontakt variiert, um zu untersuchen, wie
die Hohe des Reibwerts und die Struktur der Reibflache von
der Feuchtigkeit im Reibspalt abhangen.

Reibregime wassergeschmierter Diamantoberflachen

Ausgehend von einer trockenen Reibpaarung unter Erhéhung
der Menge des zwischen den beiden Diamanten einge-
schlossenen Wassers wurden in den Simulationen folgende
Reibregime beobachtet (Abbildung 1): () Kaltverschweiung
der beiden Oberflachen gefolgt von Amorphisierung;

(I) KaltverschweiBung via C-O-C-Briicken ohne Amorphi-
sierung; (Ill) aromatische Passivierung mittels einer Pandey-
Oberflachenrekonstruktion; (IV) Grotthus-unterstitzte \Wasser-
spaltung und H/OH-Passivierung; (V) Bildung von Wasserlagen
zwischen H/OH-passivierten Diamantreibpartnern. Wahrend
die Abbildung 1, oben, die Reibung als Funktion der Anzahl
von Wassermolekllen zeigt, werden in Abbildung 1, unten,
reprasentative Momentaufnahmen der Reibflachen fir die
Regime |-V dargestellt. Interessanterweise sind die Regime |
und V vor unseren Simulationen bereits bekannt gewesen, wo-
hingegen die Regime Il und Ill und der langreichweitige Trans-
port von H30* und OH" (Grotthusmechanismus) in Regime IV
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als Novum angesehen werden mussen. Als wichtigste neue

Erkenntnisse mussen hier betrachtet werden:

— Hohe Reibung muss nicht notwendigerweise mit der Amor-
phisierung des Diamanten einhergehen, sondern kann auch
Uber C-O-C-Athergruppen erfolgen (Regime II).

— Ultraniedrige Reibung muss nicht ausschlieBlich von einer
H/OH-Passivierung erzeugt werden, sondern kann auch durch
eine aromatische Oberflachenrekonstruktion entstehen.

Reibung bei weiterer Aromatisierung

Die Pandey-Rekonstruktion kann als erste Stufe hin zu
einer vollstandigen Aromatisierung der Diamant-(111)-
Oberflache betrachtet werden. Bricht man zwischen zwei
Pandey-Reibpartnern die restlichen Bindungen zwischen den
C-Oberflachenatomen und den nachsten C-Lagen, so bildet
sich eine Graphendoppellage aus, die in unseren Simulationen
bereits im trockenen Zustand ultrakleine Reibung zeigt.

In kommenden Arbeiten sollen nun zusammen mit Industrie-
partnern die Grenzen der von uns gefundenen Regime hin-
sichtlich Druck- und Temperaturvariationen untersucht werden,
um die Stabilitat der ultrakleinen Reibungskoeffizienten in
realen Anwendungen zu erhohen.
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