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【序】塩化亜鉛(Ⅱ)(ZnCl2)は、温度・圧力によって様々な結晶構造を持つことが知ら

れており、また他の二価金属ハロゲン化物に比べて、融点が低く、融点近くで非常に

高い粘性を示し、電気伝導度も低い。さらに、液体状態から急冷することで正四面体

的ネットワークを形成しガラスになりやすいという特徴をもつことから、液体状態・

共融体の研究が盛んであり、多次元 THz分光の対象としても注目されている。 

 本研究では、いくつかのポテンシャルモデルに基づいたMDシミュレーションによ

り ZnCl2の液体状態(1200K)ならびに急冷法による疑似ガラス状態を作り出し、それ

ぞれの部分動径分布関数と赤外スペクトルを計算し、これらと実験値を比較すること

によって ZnCl2の構造、動的性質ならびにポテンシャルモデルを考察した。 

 

【計算方法】ZnCl2のポテンシャルに関しては、Born-Mayer-Huggins (BMH）ポテ

ンシャル[1]を用い、パラメータはWACモデル[2]・HSモデル[3]・KDRモデル[4]を使

用した。クーロン力の部分については、Ewald法で計算を行った。粒子数は 375個

で、1fs刻みで速度 Verlet法により 20万ステップ時間発展させ、解析を行った。比

較する状態は 1200Kの液体状態と、それを 100Kに急冷した疑似ガラス状態である。 

 

【結果と考察】図 1に KDRモデルの動径分布関数 g(r)を示す。ガラス状態の方が

Zn-Cl間の距離が2.20Åに集中しており、より固定された構造を持っているとわかる。

また、WAC，HSモデルでは実験値の再現ができなかった Zn-Zn 間の距離も KDRモ

デルではうまく再現することができた。また Zn-Cl-Znの角度から、全体として Zn

を中心として Clが正四面体的構造をとることも確認できた。 

次に、IRスペクトルと関連[5]づけられる総電荷流量相関関数スペクトルα(ω)を図

2（HSモデル）に示す。ガラス状態の 2つのピークの位置は 5THz(~166cm-1)、

8THz(~266cm-1)となっている。これは IRスペクトル実験値[6] の 2つのピーク

(100-115cm-1,255cm-1)に近い。基準振動解析[7]から低振動数側のピークは Cl-Zn-Cl

の変角運動であり、高振動数側は Cl-Zn-Cl間の伸縮運動であるとされている。これ

らとWAC・HS・KDRモデルのピーク位置の違いから、それぞれのパラメータの違



いについて考察を行った。高振動数側のピークは     （Zn-Znイオンサイズパラメ

ータ）と     に関連したものであり、低振動数のピークは     に関連したものである

ことがわかった。当日は、動径分布関数と IRスペクトルの詳しい考察についても述

べる予定である。 

 

 

         

図１：KDRモデル動径分布関数 g(r)             図２：HSモデル IRスペクトル α(ω) 

1200K液体(上)、疑似ガラス状態(下)          1200K液体(上)、疑似ガラス状態(下)  
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