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⽬的 イオン液体と空気あるいはグラフェンとの界⾯での
分⼦配向を明らかにする。

内容 第⼀原理分⼦動⼒学法(AIMD)を初めてイオン液体
界⾯に適⽤し、界⾯の配向解析を⾏う。

結果 界⾯のイオン液体にはアニオン・カチオン濃度の
交代が⾒られるが、AIMDでは分極なしの古典⼒場
同様の遅い構造緩和が⾒られ、それがπ-πスタッキ
ングの違いによることを明らかにした。
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