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ホウ素ドープ非晶質炭素体(α-C)の物性に関する実験と理論の研究は少なく、ホウ素ドープ量

に伴うα-C の物性 (sp3 量や密度など) の変化について一貫した結論はない。密度汎関数理論に

基づく分子動力学計算(AIMD)では、理想的な条件を仮想して、電子レベルで材料特性の研究がで

きる。

本研究では、ホウ素ドープα-Cの物性を AIMD計算により調べた。計算には、最先端の量子化

学計算コードである CP2K [1] を使用し、液体急冷法 [2]を活用した。初期構造モデルには、一

定の空間にランダムに分布する 280 個の炭素とホウ素の粒子からなるものを用いた。また、

Langevinアンサンブルを採用し、周期境界条件を X、Y、Z方向に設定した。計算において、まず

粒子システムの温度を 8000 Kに上げ、初期構造の影響を排除し粒子を十分に混合させるように

8000 Ｋで 2 psに保持した。続いて、液体状態の系の温度を 4×1015 K/s の冷却速度で 8000 K か

ら 0 K まで急冷した。最後に構造最適化を実施した。本研究では、初期構造の密度を 2.5 g/cm3

に設定し、ホウ素ドーピングを 0%、5%、10%、および 15%に変えて計算を行った。

Kメッシュ計算には Gamma 点のみを使用し、平面波エネルギーカットオフ値は、400 Ryを用

いた。DZVP-MOLOPT-SR-GTH基底関数を電子波動関数の展開に、GTH擬ポテンシャルを価電子

と原子核との相互作用を表すために、PBE 汎関数を交換相関項を表すために使用した [3]。自己

無撞着（SCF）収束精度は 10-6 に設定した。加えて、計算量を著しく軽減するために、

Second-generation Car-Parrinello 方法を利用した。その結果、対角化アルゴリズムを使用すれば、

SCF収束を加速できることを発見した。

発表では、電子エネルギー準位に対するドーピング量の影響を、局所状態密度分布と部分状態

密度分布によって調べた結果を紹介する。
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