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⽬的 メモリスタ特性をはじめとするルチル型TiO2の物性に重要な影響を及ぼす酸素空
孔の挙動および剪断⾯構造との相関を第⼀原理計算により明らかにする。
内容 代表的な剪断⾯である(121)および(132)剪断⾯を含むスーパーセルモデルを構築し、
最安定構造と酸素空孔形成および移動エネルギーを評価した。計算には第⼀原理電⼦状
態計算コードであるOpenMXを⽤いた。

結果 いずれの剪断⾯構造モデルにおいても、剪断⾯近傍の酸素サイトほど空孔形成エ
ネルギーが⾼く、不安定になる傾向が⾒出された。また、 (132)剪断⾯と⽐べて(121)剪
断⾯近傍の⽅が酸素空孔の形成エネルギーに与える影響が⼤きいことが明らかになった。
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