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図 1 LixZn1-xO の弾性定数 C33 

の計算結果 
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【緒言】応力発光体は機械刺激のエネルギーに相関した発光を示す機能性材料である。その中で

近赤外領域の発光を示す応力発光体は、明環境下や生体組織内の利用に優れており、盛んに研究 

されている[1]。本研究グループでは、Liと Ndを添加した ZnO(LixZn1-xO:Nd3+)が近赤外応力発光機

能を発現することを見出している。圧電性を有する本材料はMulti-piezo材料の一種であり、圧電

特性と応力発光特性には相関性があることが報告されている[2]。したがって応力発光特性の観点

から、LixZn1-xO:Nd3+の圧電特性は重要な性能指標と考えられる。しかし、Nd が添加されていない

LixZn1-xO では圧電特性の系統的な調査が少なく不明な点が多い。近年、材料科学分野では電子論

計算に基づいた性能評価が盛んであり、圧電特性の詳細な調査に有効な手法であると考えられる。

そこで本研究では、LixZn1-xO の圧電特性を第一原理計算で調査した。 

【計算方法】第一原理計算において用いた LixZn1-xO 固溶体の結晶構造モデルは Special 

Quasi-random Structure 法を用いて作成した。この際、スーパーセルの原子数は 72個とした。そし

て、第一原理計算ソフト Vienna Ab Initio Simulation Package（VASP）を用いて結晶構造の最適化を

行った後、弾性テンソル Cijと圧電テンソル eijをそれぞれ Density Functional Perturbation Theory法

と Frozenphonon 法により求めた。また、Li-O , Zn-O の結合性を Crystal Orbital Hamiltonian 

Populations(COHP)により評価した。 

【結果および考察】図 1 は 0≦x≦0.333 における LixZn1-xO の

弾性定数 C33 の計算結果を示している。ZnO については実験

結果と整合しており、計算結果の信頼性が高いと考えられる。

C33は Li添加量に対して、低下することが確認された。一方、

e33は x=0.16 まで大きく変化せず、0.2 以降で高くなった。Cij

と eijの計算結果を用いて d33を計算したところ、Li 添加濃度

に対して大きな変化はなかった。C33が軟化した原因としては、

結合特性の変化が重要な要因と考えられる。そこで、LixZn1-xO

の結合性を COHP解析で調査した。発表当日では、解析結果と計算結果から C33の低下を考察し、

原子間における結合性の観点から圧電特性向上について議論する予定である。 
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