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【序論】抵抗変化メモリの実用化に向けて, 金属酸化物薄膜中における抵抗変化機構の解明が急

がれる. 我々は実験と理論計算を相補的に用いることで, 多結晶 NiO 薄膜の粒界表面が様々なバ

ンドギャップを持つ微小表面の組み合わせによって構成されており, 粒界原子の僅かな移動によ

る局所的な面方位の変化が抵抗変化の起源であるとする, Grain surface tiling modelを提案した[1]. 

また, 溶媒供給実験の結果から NiO に溶媒を供給すると抵抗値や動作電圧に影響を及ぼすことが

わかった[2]. 本研究では様々な面で構成されている粒界表面における溶媒供給効果を理論的に解

明するためにNiOの粒界粒表面にあたる(001)面と(11-2)面[1]に水を加えた計算を行うことにより, 

NiOへの溶媒供給効果を理論的に解析した.【計算方法】多結晶 NiOの(001)面は絶縁性, (11-2)面は

導電性となっている. それぞれの表面に対して水吸着によるエネルギー, 構造及び電子状態密度

(DOS)の変化を評価した. 計算には第一原理分子動力学プログラム PHASE/0[3]を用いた.【結果及

び考察】Fig. 1に NiOの(a) (001)面, (b) (11-2)面に H2Oを 1つ加えたときの構造変化を示す. (001)

面の場合はH2Oの状態で吸着しているのに対し, (11-2)面の場合はH2OがHとOHに解離して吸着

していることがわかる . また, この時のそれぞれの吸着によって得られるエネルギーは(001)

面:0.552 eV, (11-2)面:1.66 eVと(11-2)面の方がより H2Oが吸着しやすい. Fig. 2に(a) (001)面, (b) 

(11-2)面の H2O 供給前後における H2O 付近の局所 DOSを示す. (001)面の場合は H2O 供給前後で

DOSに大きな変化は無く, 絶縁性を保つのに対し, (11-2)面の場合は導電性の面がH2O吸着により, 

絶縁性に変化した. これは, 導電性(11-2)面が解離した Hと OHによって終端されたために表面状

態が変わり, 絶縁性に変化したと考えられる. 即ち, H2O の解離吸着によって膜表面が安定化し, 

面の導電性が変化し得る. この結果は, 過去の溶媒供給による NiO の抵抗値変化と整合する[2]. 
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Fig. 1 Structural changes of (a) (001) and (b) (11-2) 

 surfaces by H2O supply 

  

Fig. 2 Local density of states Ni and O on  

(a) (001) and (b) (11-2) surfaces by H2O supply 
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