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研究成果の概要（和文）：Cd-Mg-Yb正二十面体準結晶の超構造の短距離秩序に関して、以下の点の成果を得た。
１．Cd-Mg-Yb 1/1近似結晶の超構造について構造解析を行った結果、超構造の形成には、イコシドデカへドロン
シェル上の48hサイトにおけるCd/Mg占有率、およびクラスター中心にあるテトラへドロンの配向が関与している
ことがわかった。２．Cd-Mg-Yb二十面体準結晶中のイコシドデカへドロン上のCd/Mg占有の仕方が、Cd-Mg-Yb1/1
近似結晶のものと同様であると仮定し、イコシドデカへドロンシェルをつくる占有領域を分割した。３．正二十
面体準結晶の6次元構造を構築するためのソフトウェアを開発した。

研究成果の概要（英文）：The following results were obtained regarding the short-range order of 
superstructure of the Cd-Mg-Yb icosahedral quasicrystal. 1. As a result of the structure analysis of
 F-type superstructure of the Cd-Mg-Yb 1/1 approximant, the formation of the F-type superstructure 
order is resulted from the selective occupation of Cd/Mg at 48 h site on the icosidodecahedron shell
 and the orientation of innermost tetrahedron shell. 2. A six-dimensional structural model of the 
primitive Tsai-type icosahedral quasicrystals was modified so as to incorporate the selective Cd/Mg 
occupation found in the 1/1 approximants. 3. A Python3 package for structure modelling of 
icosahedral QCs was developed.

研究分野： 金属材料

キーワード： 準結晶　高次元結晶学
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研究成果の学術的意義や社会的意義
単結晶回折法による準結晶の構造解析手法は確立されたものであり、構造精密化等のためのソフトウェアパッケ
ージが公開されている。ただし、高次元構造を作成するためのソフトウェアが無く、構造モデルの作成・改良に
は膨大な時間と労力を必要としてきた。本研究により、正二十面体準結晶の6次元構造を構築するためのソフト
ウェアが開発・公開されたことに学術的意義がある。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 

 
準結晶の原子的構造は、n次元周期構造(n > 3)の 3 次元実空間断面として記述できる。この n
次周期構造は実空間に垂直な(n−3)次元補空間で定義される仮想的な(n−3)次元物体（占有領域
や超原子などと呼ばれる）が周期配列したものである。準結晶の構造解析では、予め形状と位置
を決定した占有領域について、最小二乗法により物理空間へのシフト量や温度因子などを決定
する。 
 2007 年に Cd-Yb 正二十面体準結晶の構造解析が為され、準結晶の詳細な原子構造が初めて解
明された。研究代表者等は、Zn-Sc や Cd-希土類正二十面体準結晶などの二元系準結晶の構造解
析に取り組み、それらの原子的構造を明らかにした。また、近年は三元系の Cd-Mg-Yb 正二十面
体準結晶の構造解明に取り組んでいる。放射光を用いて Cd-Mg-Yb 準結晶について単結晶 X線回
折強度測定を行ったところ、超格子反射位置に散漫散乱強度を観測した。さらに、Cd-Mg-Yb 1/1
近似結晶が F 型超格子構造をとることを見出した。これら準結晶と近似結晶の合金組成が極め
て近いことから、準結晶中の短距離秩序と近似結晶の F 型超構造の形成起源は同じものである
と推測される。 
 
２．研究の目的 
 
本研究では、Cd-Mg-Yb 1/1 近似結晶で見出した F 型超格子構造を解明し、超構造形成のメカニ
ズムを明らかにする。さらに、Cd-Mg-Yb 二十面体準結晶中にあるクラスタ上の Cd/Mg 占有の仕
方が、Cd-Mg-Yb1/1 近似結晶の超構造と同様であると仮定し、各クラスタシェルをつくる占有領
域を構築・分割することで、三元系準結晶の構造解析に適用可能な６次元構造モデルを作成する。 
 
３．研究の方法 
 
まず、単結晶 X線回折法を用いて、Cd-Mg-Yb 1/1 近似結晶で見出した F型超格子構造の構造解
析を行った。次で、正二十面体準結晶の 6次元構造モデルについて、占有領域を構築するための
ソフトウェアを開発した。そして、Cd-Mg-Yb 1/1 近似結晶で見出した F型超構造中の Cd/Mg 占
有の仕方を参考に、Cd-Mg-Yb 二十面体準結晶中にある各クラスタシェルをつくる占有領域を構
築・分割し、新たな６次元構造モデルを作成した。 
 
４．研究成果 
 
Cd-Mg-Yb 1/1 近似結晶の超構造について、単結晶 X線回折強度測定により 11437個の反射を観
測した。この強度データを用いて F型超構造の構造精密化を行った。その結果、超構造の形成に
は（１）イコシドデカへドロンシェル上の 48h サイトにおける Cd/Mg 占有率、および（２）クラ
スター中心にあるテトラへドロンの配向、２点が関与していることがわかった。図１に F型超構
造中の２種類の原子クラスタを示した。 

図１ Cd-Mg-Yb 1/1 近似結晶の F型超構造における２種類の原子クラスタ。(a) (0,0,0)位置、
(b) (1/2, 1/,2, 1/2)位置にあるクラスタ。図中の矢印は 48h サイトを示す。 
 



一方、占有領域を作成するためのプログラムを開発し、Python3 で使用可能なライブラリ
（PyQcstrc）として発表した。図２a は PyQCstrc を用いた高次元構造モデリングの様子を示す
スクリーンショットである。そして PyQcstrc を用いることで、Cd-Mg-Yb 二十面体準結晶中のイ
コシドデカへドロン上の Cd/Mg 占有の仕方が、Cd-Mg-Yb1/1 近似結晶のものと同様であると仮定
し、イコシドデカへドロンシェルをつくる占有領域を３つに分割した。分割した占有領域の非対
称領域を図 2b-d に示した。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図２ (a) PyQCstrc を用いた高次元構造モデリングの様子。(b-d)分割したイコシドデカへドロ
ンをつくる占有領域。 
 
 単結晶回折法による準結晶の構造解析手法はすでに確立されたものであり、構造精密化等の
ためのソフトウェアパッケージが公開されている。ただし、高次元構造を作成するためのソフト
ウェアが無く、構造モデルの作成・改良には膨大な時間と労力を必要としてきた。本研究により、
正二十面体準結晶の 6 次元構造を構築するためのソフトウェアが開発されたことで、今後の準
結晶構造解析が加速するものと期待される。 
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