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研究成果の概要（和文）：　高専電子工学系専門教育において、分子軌道法と分子動力学法を活用した新たな教材と教
育法の開発を行った。卒業研究テーマとして取り組み、様々な電子材料に適用して、有用な成果をあげることができた
。また、フリーソフトウェアを活用して、汎用性が高く、多人数授業においても利用可能な教材と教育法の開発を行っ
た。
　それらは、カラフルで美しく視覚に訴え、直感的な理解を実現でき、学生の興味を誘発する電子材料教材である。そ
して、深く広く自学自習でき、創造性を育むアクティブラーニング教育法である。

研究成果の概要（英文）： In professinal education of electronics system in college of technology, it has 
been developed the new teaching materials and method of education that was applied by the molecular 
orbital method and the molecular dynamics method. Also efforts as a graduation research theme, meanwhile 
applied to various electronic materials, it has been possible to obtain a useful result. In addition, 
utilizing the license free and no fee software, also highly rsatility, it has been developed the 
available teaching materials and moreover teaching methods among in many people as multi-user class-room.
 On top of that, they have been appealed as beautiful and colorful pictorial situations. It can be 
realized intuitive understanding, which the electronic material and teaching one is causing the interest 
for the students. In conclusion, it comes by teaching self-study widely and deeply, which is active 
learning teaching methods to bring up creativity.

研究分野：電子材料物性
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９、Ｚ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 

高専において、電子系専門教育は３学年次
頃から導入し、電子の性質を理解することは
非常に重要であるが、学齢的に量子力学や量
子化学を踏まえた理論的な内容を理解させる
のは困難である。また、電子物性や電子材料
に関する授業においても、イメージを捉え難
く、また分子構造等の化学に関する学際的な
知識が必要である。 

そこで、上記問題を解決するために、分子
軌道法と分子動力学法を活用した新たな教材
と教育法の開発を着想した。 

 

２．研究の目的 

本研究は、学齢的に理論的な理解が難しい
高専電子系専門教育において、分子軌道計算
法と分子動力学法を活用して、学生の興味を
誘発しながら視覚的に電子材料の構造や物性
を理解し、創造性を育む新たな教材と教育法
の開発を目的とする。 

以下に具体的な研究目的を示す。 

(1) 市販ソフトを用いて高専電子系専門教育
への適用を検討し、新教材の開発を行う。 

(2) 新電子材料開発を目指した創造性を育む
新教育法の開発を行う。 

(3) 高専電子系専門教育に最適なオリジナル
ソフトの開発を行う。 

 

３．研究の方法 

最初に市販の分子軌道法及び分子動力学法
のソフトを活用して、電子工学や電子材料に
関する科目への導入を検討し、教材及び教育
法を開発する。そして実際の授業で活用し、
学習効果を確認しながら、改善を行う。さら
に開発した新しい教材及び教育法を活用して
コンピュータシミュレーションにより新たな
機能性電子材料の分子集合体を設計する創造
的教育に取り組む。そして、得られた研究成
果を実際の授業に適用するべく、多数の学生
を対象に安価で最適なオリジナルソフトの開
発を目指す。 
 本研究目的を達成するために、函館高専で
電子系科目を担当し、分子動力学法に詳しい
山田氏と研究組織を構成し、積極的に研究を
推進して行く。 
 
４．研究成果 

高専電子系専門教育において、分子軌道法
と分子動力学法を活用した新たな教材と教育
法の開発を行った。卒業研究テーマとして取
り組み、様々な電子材料に適用して、有用な
成果をあげることができた。また、フリーソ
フトウェアを活用して、汎用性が高く、多人
数授業においても利用可能な教材と教育法の
開発を行った。 
 それらは、カラフルで美しく視覚に訴え、
直感的な理解を実現でき、学生の興味を誘発
する電子材料教材である。そして、深く広く
自学自習でき、創造性を育むアクティブラー
ニング教育法である。 

(1) 分子軌道法による新教材開発 
① ダイヤモンド構造 
分子軌道計算により、共有結合を有する４

価元素である炭素 C、シリコン Si、ゲルマニ
ウム Ge のダイヤモンド構造について研究し
た。構造最適化を行い、原子間隔及び結合角
を求めた結果、表 1 のようになり、いずれも
公表されている値とほぼ同じ値になった。 
 

表１ 原子間隔及び結合角 

結晶 

原子間隔[Å] 結合角[°] 

測定値 公表値 測定値 
正四面
体角 

C 1.541 1.54 109.5 

109.5 Si 2.206 2.35 109.7 

Ge 2.460 2.43 109.6 

 
原子間隔は C≪Si＜Ge となり、公表値と大

小関係が一致したのみならず、公表値とかな
り近い値となったことから、構造最適化の計
算精度の高さが評価できる。また、Si と Ge の
原子間隔は近い値となっているが、Cは Si や
Ge と比較して原子間隔が狭く、原子間の結合
が強いことが予想され、エネルギーギャップ
が大きいことが予想される。実際に公表され
ているダイヤモンド構造結晶のエネルギーギ
ャップは、Cが 5.3[eV]と大きく、Si と Ge が
それぞれ 1.12[eV]、0.76[eV]と小さくなって
いる。結合角は、結晶が理想的な正四面体を
構成していれば109.5[°]となり、いずれもか
なり近い値となっているが、Si と Ge につい
ては構造最適化の結果0.1～0.2[°]のわずか
なずれを生じ、完全な正四面体構造となって
いないことがわかる。 
他に、双極子モーメント、結合次数、最高被

占有軌道などの電子物性に関する重要なパラ
メータを計算することができた。また、電子
密度分布や分子軌道をグラフィック表示する
ことができた。 
分子軌道法を導入することによって、それ

ぞれの分子構造や様々な物性パラメータを定
量的に比較することにより、具体的な特性の
違いから電気伝導性の違いを理解することが
できた。 
 
② GaAs のバンドギャップの推定 

 太陽光発電の電子材料として注目されてい
るガリウムヒ素 GaAs に着目し、そのバンドギ
ャプを分子軌道法により推定する研究に取り
組んだ。GaAs は閃亜鉛鉱型の結晶構造をとる
化合物で、Ⅲ－Ⅴ族半導体ある。図１に分子
軌道法を用いて再現した閃亜鉛鉱型 GaAs の
分子モデルを示す。 
バンド構造における電子に占有された最も

高いエネルギーバンド（価電子帯）の頂上
（HOMO）から、最も低い空のバンド（伝導帯）
の底（LUMO）までの間のエネルギー差がバン



ドギャップである。約 50 通りのパラメータの
組み合わせで様々な計算を実行した結果、
HOMO が-7.344[eV]、LUMO が -4.431[eV]で、バ
ンドギャップとして 2.903[eV]が得られた。 

図１ 閃亜鉛鉱型 GaAs の分子モデル 

 
GaAs のバンドギャップの推定はできたが、

GaAs の理想バンドギャップである 1.43[eV]
とかなりの差を生じる結果となり、計算手法
が原因と考えられる。経験的手法は計算時間
は比較的短いが、使用するパラメータに大き
く左右される上、計算を多く省いているため
信頼性が問題となる。一方、第一原理計算は
信頼性は高いが、膨大な量の計算を実行する
ため時間がかかる。そして厳密な計算を実行
できるが、実際に生じる化学反応について再
現性に疑問が残る。いずれの手法を用いても、
電子状態を計算によって求める場合は、ある
程度の誤差が生じてしまう。 
 電子物性や電子材料の分野において、バン
ドギャップは頻繁に使われる重要なキーワー
ドであるが、その値を推定することは通常の
授業では困難である。そのようなことから、
分子軌道計算によるバンドギャップの推定は
教育的効果が大きく、教材として有効である。 
 
 ③ その他の分子軌道法による新教材開発 

上記の他に、高専本科５年生の卒業研究に
おいて以下の３つの研究テーマを組み込み、
分子軌道法による教材開発を行い、研究成果
をあげることができた。 

有機ＥＬに着目し、電子輸送材料における
窒素の役割やいくつかの低分子電子輸送材料
におけるエネルギーギャップを計算して構造
評価を行った。そして、炭素原子数を変えた
フラーレンを構築し、バンドギャップや原子
間距離について検討した。また、液晶が有す
る誘電率異方性や屈折率異方性に着目し、特
に強誘電性液晶において分極率や双極子モー
メントから異方性を求める取り組みを行った。 
 
(2) 分子動力学法による新教材開発 
① アモルファス構造 
分子動力学計算により、Si のアモルファス

構造を作成し、構造や物性について研究した。
液体急冷法を用い、アモルファス状態を再現
することができた。 
図２に、シミュレーションによって得られ

た距離 r における動径分布関数 g(r)を示す。
第 2 ピークと第 3 ピークが統合され、中距離
の秩序がなくなり、不規則な構造を有するア
モルファス構造の特性が顕著に表れている。 

図２ アモルファス Si の動径分布関数 

 
分子動力学シミュレーションにより、非常

に簡単に短時間でアモルファス構造を再現で
き、状態変化の様子をアニメーションで再現
することによって材料を用いた実験では得ら
れない情報を獲得できた。 
 
 ② Ar のクラスター形成 
材料加工の分野において注目されているク

ラスターに着目し、分子動力学法によりアル
ゴン Ar のクラスター形成を行い、構造や物性
について研究した。液体急冷法を用い、クラ
スターを形成することができた。 
図３に初期状態とシミュレーション後の分

子状態を示す。原子どうしが結合し合い、ク
ラスターが形成され、いくつかの塊ができて
いるのが確認できる。 

図３ Ar のクラスター形成 

 
動径分布関数は距離が 0 に近いところでは

中心となった原子が存在するのでそれ以上周
囲の原子は近づけず、排除体積効果により 0
となり、中心の原子に隣り合った原子は中心
の原子の引力を受けるため原子の存在確率は
高くなり、およそ3.7[Å]でピークが現れた。

 

 

 
初期状態 シミュレーション後



中心原子から遠ざかるに連れて構造の乱れが
影響するため密度の変化が見られなくなり、
動径分布数関数は一定の値に近づくものと考
えられる。アモルファス構造と同じような特
性が得られたが、アモルファスは非結晶で非
常に密な構造で結合が強いのに対し、Ar クラ
スターは正 20 面体のある程度規則的な構造
で、結合はアモルファスほど強くないと考え
られる。 

分子動力学シミュレーションにより、容易
にクラスターを形成することができ、その時
間変化に伴う様々な特性や構造の変化を理解
することができた。 
 
③ その他の分子動力学法による新教材開発 
上記の他に、高専本科５年生の卒業研究に

おいて以下の３つの研究テーマを組み込み、
分子動力学法による教材開発を行い、研究成
果をあげることができた。 

Ni、Al、Ni-Al 合金のアモルファス構造に着
目し、動径分布関数や多面体解析により３種
類の金属の構造解析を行った。そして、太陽
電池の材料として注目されている水素化アモ
ルファスシリコンに着目し、水素を含まない
アモルファスシリコンと物性について比較・
検討した。また、バイオエレクトロニクス分
野における生体材料に着目し、両界面が水の
脂質二分子膜を構築して温度変化に対する構
造変化を検討した。 
 
(3) 3D OpenGL ライブラリによる新教材開発 
① 3D OpenGL の活用 

  OpenGL コンピュータライブラリーは、様々
なコンピュータシステムに無料で提供されて
いる。このグラフィックライブラリは材料分
野の教材開発に最適であり、ユーザがマウス
等で描画中の映像を直接操作できる仕組みが
備わっている。この無料でありながら強力な
操作性を有する特徴を用いて、3D のデータを
本研究で採用し、教材として発展させた。具
体的には、電子材料のぺロブスカイト構造の
チタン酸バリューム材料が強誘電体であるこ
とを、3D のデータを時間と共に変化させ、か
つ視点位置と拡大率を自由に変化させること
ができる 4D 型データとして作成した。このデ
ータは MGF と呼ばれるもので、無料で公開さ
れている 3D AVS PLAYER をビューアとして展
開することでデータを 4D 形式で閲覧できる。 
  図４(a)～(c)にチタン酸バリューム材料の
3D OpenGL 画像を、常誘電体、強誘電体、およ
び Ti 原子位置付近の拡大比較図として示す。
視点位置と拡大率を自由に変化させ、常誘電
体と強誘電体のそれぞれの原子位置の違いを、
視覚的に確認することが可能になる新教材を
開発することができた。 
 
② 3D AVS PLAYRE の活用 
教材として作成したデータは MGF形式の 3D

の静止画のみならず、それらを連続させて動
画の情報を映画のコマ送り方式で盛り込むこ 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
とができる。今回、視点位置と拡大率を自由
に変化させながら、常誘電体と強誘電体の違
いを、自動再生動画形式でユーザに情報提供
できることに成功した。 
  この 3D のデータを時間と共に変化させ、か
つ視点位置と拡大率を自由に変化させること
ができる 4D 型データ作成には、独自に開発し
たプログラミング手法により短時間で合成で
きるスクリプト言語を採用した。これらの技
法を組み合わせて、ユーザの環境に合わせた
教材を提供できることを確認した。 
 
(4) Java 数値計算出力ツールの周辺開発 
① CSV ファイル形式への出力 

  21 年の歴史を有する JAVA 言語は、通常は
数値計算に用いられることは少ないが、開発
しやすい言語仕様、およびセキュリティ定義
を調整することで、数値計算向けの CSV ファ
イル形式への出力も可能になる。何よりも、
JAVA言語内部に備わったグラフィック関数に

図４(a) チタン酸バリュームの 

 常誘電体構造 

図４(b) チタン酸バリュームの 

 強誘電体構造 

図４(c) チタン酸バリュームの Ti 原子 

    位置付近を拡大した比較図 



よって高速な 3D 描画機能を活かし、計算途中
の材料の構造を確認しながら CSV ファイルと
しても出力が可能であり、後述する他のアプ
リケーション等と強力な連携が取れることが
最大の利点である。また JAVA 言語は無料で配
布されている点も見逃せない。 
  図５に Java 数値計算出力ツールによって
計算した人工格子・多層膜の構造画像を示す。
視覚的に訴えるツール（例えば前述の 3D AVS 
PLAYER や後述の GP.exe）に Java 数値計算結
果を展開することで新教材システム群をこの
たび開発することができた。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
② MS-DOS エミュレータの活用 

  通常、MS-Windows、MacOS 及び Android で
は、高速に動作し、無料で配布されていた数
値処理アプリケーションの MS-DOS 型実行フ
ァイルは動作できない。しかし、最新のエミ
ュレータ技術を使うことで、前述ほぼ全ての
OS で MS-DOS アプリケーションを動作するこ
とが可能になり、本研究では一連の教材開発
にともない、最高精細度のポストスクリプト・
PDF ファイルの画像作成環境を提供する
GP.exe を教材環境に組み込むことができた。 
  図６(a)に GP.exe を Android 上で動作させ
材料固有の物理定数である自己拡散係数のビ
ックデータを数値計算出力として描画した画
像及び図６(b)にその結果をポストスクリプ
ト・PDF ファイルとした最精細な描画ツール
として使用した結果を示す。このように無料
で展開できる GP.exe を新教材システム群に
取り入れることができ、他の OS でもほぼ同様
の操作が可能であり、教材環境に柔軟に対応
できる特徴を有する。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
(5) まとめ 
本研究により、高専電子系専門教育に量子

力学や量子化学の高等で学際的な予備知識を
導入することなく、パソコンを用いて視覚的
に電子材料の構造や物性を理解させることが
できる。さらには、新機能性電子材料開発等
の創造性の育成や、高専電子系専門教育に最
適なオリジナルソフトの開発を実現した。し
たがって本研究は、専門教育の学齢的な問題
や学際的な問題を気にせずに、容易な方法で、
しかも学生の興味を誘起できることから、非
常に高い学習効果が期待できる。また、新機
能性電子材料開発を目指した創造教育を実現
できる。以上のことから、本研究の意義は多
大である。 
 今後は、本研究を一層推進し、３Ｄプリン
タによる分子計算のマテリアリゼーション
（物質化）を行い、学生の興味を誘起しなが
ら視覚的に電子材料の構造や物性を理解し、
創造性を育む新たな教材と教育法の開発を行
う予定である。なお、平成 28～32 年度の５年
間、科学研究費助成事業（研究種目：基盤研究
(C)（一般）、研究番号：16K00981、研究課題名：
３Ｄプリンタによる分子計算のマテリアリゼ
ーション －新教材・教育法の開発－）の助成
を受けることが決定しており、上記助成を受
けながら積極的に研究を推進して行く予定で
ある。 
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