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プラズマディスプレイパネルなどの電極保護膜として使われているMgOは2次電子放出利得が

大きく、消費電力の低下に大きな役割を果たしており、現在電極保護膜としての需要が非常に高

い。MgO薄膜の二次電子放出が、結晶方向・表面形状・表面組成に依存することが分かっており、

表面・界面の原子レベルでの設計が求められているが、実験では原子レベルでの結晶成長過程を

観察することは困難である。そこで、本研究では、MgOの結晶成長過程を原子レベルで解明する

ため、SiO2基板上におけるMgOの結晶成長シミュレーションを分子動力学法を用いて行った。 

本研究では分子動力学計算プログラム NEW-RYUDO を用いた。Fig.1 に計算モデルを示す。基

板は SiO2(111)面を使用し、基板温度を 1000 Kに保持しながら、基板上に 1.6 ps毎にMgO分子を

速度 1.5 km/sで連続的に照射した。Fig.2にMgO結晶成長シミュレーションの結果を示す。Fig.2

より、0.4 nsでは、MgO(111)と(001)面の結晶が成長し始める様子を確認した(Fig.2(a))。6.4 nsでは、

0.4 nsで形成されたMgO結晶が成長していることが確認され、成長したMgO薄膜上に(a)とは別

の(111)面の結晶が成長していることが分かった(Fig.2(b))。同時にMgO薄膜に形成された結晶粒界

の様子が確認され、成長した一つ一つの結晶粒の様子を原子レベルで観察することができた。結

果及び考察の詳細は当日発表する。  

 

Fig.1 Calculation model. 
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Fig.2 Cross-sectional snapshots of crystal growth  

process at (a) 0.4 ns and (b) 6.4 ns. 
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