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目的 近年、高分子絶縁材料に無機ナノフィラーを添加したポリマー
ナノコンポジット材料について，高分子/フィラー界面の電子状態を第
一原理計算によって明らかにすることで，界面での電子/正孔の挙動を
説明し，フィラーによる機能発現メカニズムを解明することが目的で
ある。

内容 Quantum Espressoを用いて，高分子/フィラー界面モデルの第一
原理計算を行った。

結果 フィラーの表面修飾を変化させることで，界面での正孔トラッ
プ深さを変化させられることを明らかにした。

利用した計算機 SQUID
ノード時間 1500時間
使用メモリ 50GB

並列化 144並列

図 PE/SiO2界面の電子状態
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