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表面トラップ効果を考慮した PDP用電極保護膜の 

二次電子放出係数評価方法開発 
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【緒言緒言緒言緒言】プラズマディスプレイのさらなる低消費電力化に向けて，特に Xe
+に対し二次電子放出

係数(γ値)の高い電極保護膜の開発が求められる．これまで著者らは，理論的な保護膜設計指針の
提言に向けて，量子論に基づくγ値予測シミュレータを開発してきた[1,2]．その結果 Xe

+の定量的

γ値算出のために，表面トラップ電子の取扱いを精密化する必要性を見出した．そこで新規γ値算
出方法として，従来加味していなかった，非放出電子のトラップによるイオン中和エネルギー保

存，および軌道の局在性に基づく価電子とは異なるイオン中和効率の 2点を加味した．  

【 計算方法計算方法計算方法計算方法】表面モデルの作成には古典分子動力学計算プログラム NEW-RYUDO，水の解離吸

着にはグランドカノニカルモンテカルロ計算プログラムMONTA，表面の電子状態計算には量子

化学計算プログラム New-Colorsを用いた．量子化学計算で得た表面電子状態と(1)式[3]を用いてγ
値を求めた． 
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ここでεは電子のエネルギー，ρunoccは表面の非占有準位のエネルギー分布，Peは電子の表面から

の離脱確率である．また Tは励起電子のエネルギー分布を表し，表面の電子エネルギー分布に依

存する．新規手法では Tをトラップ効率の関数とすることで，二次電子放出過程における表面の

トラップ電子密度を定量的に精密化しながらγ値を算出した．また BULK 価電子帯上端の軌道と

の酸素欠陥準位の局在性の違いから，トラップ準位の電子は価電子と比較しイオン中和効率が

300倍高いと予測された． 

【結果結果結果結果とととと考察考察考察考察】NEW-RYUDO を用いて理想的に平坦な

(111)，および<111>成長した清浄 MgO 表面モデルを構築

した．さらに MONTA を用いて，表面 1 nm
2あたりに 2

分子の水を解離吸着させ，水吸着凹凸表面を得た．水の

OH は最表面の低配位 Mg 原子，また H は低配位 O 原子

付近に吸着した．これらの MgO 表面の電子状態を New-

Colors を用いて求めた．平坦表面と凹凸表面とを比較す

ると，凹凸表面にはラフネスに由来する電子トラップ準

位が BULK の伝導帯下端に幅広く現れた．また凹凸表面

においては水吸着により表面 OH に由来する価電子帯よ

り低エネルギーな電子の存在が確認された．得られた電

子状態から(1)を用いて表面の電子トラップ効率 0.3%に対するγ値を算出した．図 1に新規および

従来法で算出された Xe
+のγ値を示す．図 1 のように，いずれもトラップ準位のない平坦表面でγ

値は 0 であった．しかし実際の表面構造に近いと考えられる凹凸表面では，実験報告値

0.038~0.054[4]を定量的に再現した．同時に水吸着によるγ値の低下も示した．これは表面 OH に

由来する低エネルギー電子が二次電子放出に関与するためである．以上のように，Xe
+中和に伴

う二次電子放出過程において，表面トラップ電子の扱いを精密化することで，定量的なγ値の算
出に成功した．  
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図 1  量子論に基づき算出された各

表面のγ値：水吸着無平坦，水吸着
無凹凸，水 10分子吸着凹凸表面 
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