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【緒言】蛍光体はその発光機構から，直接遷移型と電荷移動遷移型のものの 2 つに分類すること

が出来る．後者のものにおいては，エネルギーの吸収，励起エネルギーの移動，発光中心での電

子/ホール再結合による発光，の 3 段階に分けることが出来る．これら素過程の効率が発光効率を

左右するが 2 段階目の励起エネルギー移動過程は実験で捉えることが困難である．よって本研究

では，量子化学(QC)計算に基づいてこの励起エネルギー移動過程の解明することを試みた． 
【方法】QC 計算は当研究室独自の Tight-binding 量子分子動力学計算プログラム”Colors”により行

った．得られた分子軌道(MO)毎の電子密度の情報を空間メッシュ化し，その電子密度に従い仮想

キャリアを移動させることで，キャリアの伝達パスを予測した(図 1)．可能な試行は，MO 間遷移

と空間位置の移動の 2 種類とした．また，本研究ではプラズマディスプレイ用青色希土類蛍光体

である BaMgAl10O17:Eu2+(BAM:Eu2+)を対象として，電子の伝達経路について検討した． 
【結果および考察】はじめに完全結晶および酸素欠損

(VO)を有する BAM:Eu2+モデル電子状態計算を行った．

BAM:Eu2+の電子状態の概略図を図 2 に示す．VO の存

在により，その周辺の Al 間の相互作用による局在準位

が形成された(図 2A, B)．また，Eu 5d/Ba 5d 軌道から

なる伝導帯下端のエネルギーレベルが低エネルギー側

へシフトした．これは VO形成により Eu 5d/Ba 5d 軌道

間に新たに結合性相互作用が生じるようになったため

である(図 2C)．続いて，各モデルでの電子移動シミュ

レーションを行った．シ

ミュレーション中で得

られた各 MO での電子

の存在割合を表 1 に示

す．完全結晶においては

Eu 5d 軌道からなる

MO(図 2D)での多く存

在確率が最大であった．

これは図 2E に示すよう

に Ba 5d 軌道からなる

伝導層に非局在化した

MO 中を電子が円滑に

伝達したためである．そ

れに対し，VO モデルに

おいては VO準位での存

在割合が大となり，Eu 5d 準位での存在割合

が低下した．このように，VOなどの構造欠陥

が形成されることにより，キャリアである電

子は局在準位に一時的にトラップされ，Eu
への伝達が乱されることが示された． 

電子密度 (ρ) キャリアの移動・遷移

試行は
・ρ(x,y,z) 
・ΔE

により決定

図1 キャリア伝達経路予測方法の概要
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表1 各MOでの電子の存在割合(%)

完全結晶 Eu近傍VO Eu遠方VO

Eu 5d 軌道 33.1 26.4 20.4
VO準位 - 20.2 33.4
その他 66.9 53.4 46.2
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図2 BAMの電子状態の概略
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