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【緒言】  
 理論化学を活用した材料設計において、電場、磁場、力場、光などの外場によって、材料

がどのように応答するかという外場応答性を解明することが次世代の理論化学にとって最も

重要課題であると我々は考えている。著者らは既に電場下での電子状態ダイナミックス、化

学反応ダイナミックスを解明することが可能な高速化量子分子動力学法の開発に成功してい

る。一方、プラズマディスプレイの開発においては、強力な電場存在下における MgO 保護膜

の劣化現象が大きな問題となっており、「どのような保護膜を作れば寿命が伸びるか」が最大

の開発焦点となっている。そこで、著者らは上記の高速化量子分子動力学法を活用し、プラ

ズマディスプレイにおける MgO 保護膜の電場下での劣化反応ダイナミックスを検討するこ

とで、プラズマディスプレイ用保護膜として最適な MgO 構造を予測することに成功した。 
 但し、高速化量子分子動力学法では第一原理分子動力学法に比較して 5000 倍以上の高速計

算を実現することで数百原子を扱うことは可能にしたが、数万～数百万原子の大規模系に応

用することは現状では難しい。そこで、本研究では数万～数百万原子の大規模系について電

場下でのダイナミックスを計算可能なキネティックモンテカルロ法を開発した。 
【方法】 
 大規模系において電場下でのダイナミックスシミュレーションを可能とするキネティック

モンテカルロ計算プログラムを開発した。原子間力としては、クーロン項と近接交換反発項

からなる２体間ポテンシャルを採用した。 
【結果と考察】 
 実験的には、最も安定性の高い表面は MgO(100)面であると言われているが、著者らは以

前の高速化量子分子動力学計算の結果より、量子ドット構造を有する MgO(111)面が、

MgO(100)面に比較しさらに安定であり、プラズマディスプレイ用の保護膜として最適である

ことを予測している。そこで、MgO(100)面、MgO(110)面、通常の MgO(111)面、量子ドット

構造を有する MgO(111)面などをモデル化し、電場下での表面構造の破壊ダイナミックスにつ

いて検討した。図１には量子ドット構造を有する MgO(111)表面に 0.1 V/Åの電場をかけてキ

ネティックモンテカルロ計算を行った時の計算結果を示す。図１に示す量子ドットのような

大きな単位の周期性を有する表面構造の計算には、量子分子動力学法の活用は困難であり、

今回開発したキネティックモンテカルロ法が大規模系の計算に非常に有効であることが示唆

された。図１においては、電場の印可によりMgO(111)表面上の酸素原子やMg原子が蒸発し、

表面構造の破壊が起こっていることがわかる。さらに、他の多くの表面構造についても、同

様の計算を行うことで、プラズマディスプレイ用に最適な MgO 表面構造の設計を行った。 
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図１ 量子ドット構造を持つ MgO(111)面の電場による構造破壊ダイナミックス 



 


