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フラットパネルディスプレイ材料の解析
（SPring-8 XAFS利用）
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偏光フィルムの機能

透過軸

直線偏光

光

ヨウ素染色延伸フィルム

高分子フィルム ヨウ素分子イオン

延伸方向

開発キーワード：偏光性能 評価技術として
SPring-8 XAFSの利用

吸収軸
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ヨウ素の状態と偏光性の発現
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偏光性能はヨウ素分子イオンが配向することによって発現する。
⇒EXAFSによるヨウ素分子イオンの配向性評価を実施。
ヨウ素分子の原子間距離の評価に量子化学計算を採用。

ヨウ素分子イオン

ヨウ素分子イオン 分子主軸方向
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θ

フィルムの延伸軸

X線電場ベクトルの方向（水平偏光）

X線の電場ベクトルとフィルム延伸軸のなす角θを変えてEXAFS
を測定。X線の電場ベクトルがヨウ素分子イオンの分子主軸と平
行になるとX線吸収は最大。
⇒X線吸収強度のθ依存からヨウ素分子イオンのフィルム延伸軸
に対する配向性を評価。

X線進行方向

フィルム中ヨウ素分子イオンの配向性評価
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実験

フィルムの延伸軸X線電場ベクトル

X線

電離箱 電離箱フィルム入り
回転試料台

ビームライン：BL19B2
光源：偏向電磁石
温度：室温
測定：ヨウ素のK端
試料：ヨウ素含有高分子系延伸フィルム

ヨウ素溶液（リファレンス）

回転試料台を用いた透過法により測定
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I2のEXAFSと原子間距離（ヘキサン溶液）
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実験によるI-I距離： 2.67Å（真空中理論計算値*1： I2として2.68Å）
*1) 量子化学計算：CCSD(T)/SDB-aug-cc-pVQZレベル

ＥＸＡＦＳ振動関数k3χ(k)と動径分布関数
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延伸フィルム中ヨウ素分子イオンの配向性評価
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ＥＸＡＦＳ振動関数k3χ(k)と動径分布関数

動径分布関数の吸収強度変化からヨウ素分子イオンの配向性を検出
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フラットパネルディスプレイ解析のまとめ

１．SPring-8のEXAFS法の利用により、偏光フィルム中ヨウ素分子
の原子間距離に関する知見が得られる。

２．SPring-8のEXAFS法の利用により、偏光フィルムの延伸軸に対
するヨウ素分子イオンの配向性評価が可能である。

３．量子化学計算は原子間距離などに関するEXAFS結果の解釈に
役立つ。
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粘着剤の接着界面現象に関する分子シミュレーション
（スーパーコンピュータ「京」利用）
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高分子の接着界面とその近傍における現象

接着剤ﾎﾟﾘﾏｰ鎖

被着体ﾎﾟﾘﾏｰ鎖

接着剤ﾊﾞﾙｸ中で起こっていること

圧着によりポリマー鎖が流動

して、被着体表面の凹凸に追従

界面で起こっていること

ポリマー鎖同士の分子レベル

での接近 （ヌレ）

圧着過程(側面図）

保持、剥離過程（側面図）
接着剤ﾊﾞﾙｸ中で起こっていること

・ポリマー鎖からみ合いによる

凝集力の発生

・ポリマー鎖すべり、解きほぐれ

による応力緩和

界面で起こっていること

分子間相互作用（静電相互作用、

水素結合、VDW）

Wa (G0)

界面接着

ｴﾈﾙｷﾞｰが

支配

G,τ

レオロジー

物性が支配

界面
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量子化学計算（密度汎関数法）
による接着界面相互作用の解析
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接着安定状態

Energy: EAB

(最小ｴﾈﾙｷﾞｰ値)

接着剤分子

被着体分子

接着剤分子単独

被着体分子単独

Energy: EA

Energy: EB

Total 相互作用ｴﾈﾙｷﾞｰ

Ead=EAB- EA- EB

（接着することで安定化する

エネルギー）

ｴﾈﾙｷﾞｰ分割計算

Ead=ES+PL+CT+EX

引力 斥力

(ﾏｲﾅｽ値)  (ﾌﾟﾗｽ値)

相互作用エネルギー計算

南崎喜博, 接着, 48, (5) 19, 高分子刊行会 (2007)
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項 目 現 象

静電項 (ES) プラス／マイナス電荷の相互作用による

引力の原因であり、クーロン力、配向力

に対応する。

分極項 (PL) 相手分子の電場により誘起されて生じた

電荷の相互作用による引力の原因であり、

誘起力、（分散力）に対応する。

電荷移動項 (CT) 電子が相手分子に移動することによって

生じる引力の原因であり、化学結合性を

表す。

交換斥力項 (EX) 分子同士が接近した際、互いの電子雲の

重なりにより、電子の交換が起こって

生じる斥力の原因である。

     
BBAAAB

EEE  
2

   
23


ABAB

EE 

   
34


ABAB

EE 

   
45


ABAB

EE 

エネルギー分割法で算出されるエネルギー内容

南崎喜博, 接着, 48, (5) 19, 高分子刊行会 (2007)
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ρ3

ρA ρB ρ2電子密度

ρ5ρ4

分子AとBが接近

（相互作用）

（相互作用） （相互作用） （相互作用）

分子A（孤立） 分子B（孤立）

分子AとBが接近 分子AとBが接近 分子AとBが接近

非占有

軌道

占有

軌道

エネルギー分割法で考慮する電子状態

南崎喜博, 接着, 48, (5) 19, 高分子刊行会 (2007)
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接着剤ﾓﾉﾏｰ/被着体ﾓﾃﾞﾙｸﾗｽﾀｰ間の相互作用解析例
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南崎喜博, 接着ハンドブック第4版,日本接着学会, 236 (2007)
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接着剤ﾓﾉﾏｰ/被着体ﾓﾃﾞﾙｸﾗｽﾀｰ間相互作用ｴﾈﾙｷﾞｰ

南崎喜博, 接着ハンドブック第4版,日本接着学会, 236 (2007)
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ES (Electrostatic): 静電相互作用

PL (Polarization): 分極相互作用

CT (Charge transfer): 電荷移動相互作用

H bond

エネルギー分割計算例

南崎喜博, 接着ハンドブック第4版,

日本接着学会, 236 (2007)
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分子動力学法による接着界面挙動の解析
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i(s) : X-ray reduced intensity    
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s : scattering vector

(= 4sin/)

fj : scattering factor of  atom j
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A. Shimazu, T. Miyazaki, K. Ikeda, J. Memb. Sci., 166, 113 (2000).

X線散乱プロファイル
に近似したモデルを
作成できる。

分子動力学法によるアモルファス高分子構造の作成例
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スーパーコンピュータの産業利用
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本研究の目的と産業上の意義

～スマートフォンを一例として～
前面カバー

タッチパネル

光学用粘着
シート

液晶ディスプレイ

電気回路基板

背面カバー

遮光・反射
両面接着
テープ

両面接着テープ
粘着剤（粘着テープ）に
よる部材の接着技術は
製品開発上不可欠に
なっている。

粘着剤の設計指
針に資する接着
界面現象に関す
る分子シミュレー
ション技術を開

発すること
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界面近傍における高分子鎖の挙動シミュレーションのモデル

シミュレーションモデルの一例

アクリル系高分子粘着剤

被着体
１．粗視化分子動力学法

２．全原子系分子動力学法（｢京｣で実施）計算法

被着体

被着体

粘着剤
支持体
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全原子系分子動力学法によるシミュレーション

25

 2

0
2

1
rrKE

BB


 2

0
coscos

2

1
 

AA
KE

   
0

cos1
2

1
  nKE

TT

 2

0
2

1
 

II
KE

612   BrArE
vdw

r

QQ
E Ji

Q




  41012 cos  DrCrKE
hbhb

時間刻みの差分方程式
を解く

分子動力学

(MD)

(Dreding Force Fieldの例)結合原子間相互作用
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数100万原子から成る高分子鎖で充填された全原子系アモル
ファス構造生成プログラムを開発

高分子1本鎖が充填された
直方体モデル
（約50×30×30nm）

3,059,388原子の高分子1本鎖

巨大分子モデルの作成
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全原子系分子動力学計算の｢京｣によるベンチマーク

[1] Y. Andoh et al., J. Chem. Theory Comput., 9, 3201 (2013).
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剥離力、剥離挙動を高分子鎖の解きほぐれに関連付けて議論

剥離過程における高分子鎖の振る舞い解析

分子動力学計算
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実用環境下に対応したラー
ジスケールかつ全原子レベ
ルの解析技術が得られた。

粘着剤

水

被着体

剥離過程における高分子鎖の振る舞い解析（含水系）
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接着界面現象シミュレーションのまとめ

１．密度汎関数法は高分子接着界面における分子レベル
の相互作用解析に有効である。

２．｢京｣の利用によって、スマートフォンなどに使われる粘
着剤の接着界面挙動に関する全原子系大規模分子シ
ミュレーション技術が得られた。

３．材料界面を対象とした量子化学計算、分子動力学計算
はフィルムやシートの界面から界面近傍における分子
レベルの研究に有効である。


