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研究成果の概要（和文）：本研究では、結晶表面上に形成される低次元構造の構造物性を解明す

るために、Ge(001)表面上への Pt 原子吸着により発現する一次元原子鎖の原子配置と相転移に

伴う原子変位の解明を行った。始めに、最適な Pt 原子の蒸着条件を見出し、欠陥が少なくか

つ広範囲にわたって均一な一次元原子鎖を作製した。反射高速陽電子回折（RHEPD）を用いた

構造解析から、理論計算により提案されている Ge 原子鎖モデルを考慮すると実験結果をよく

説明できることが分かった。約 90 K以下において、走査型トンネル顕微鏡（STM）観察と RHEPD
強度の温度依存性から構造の周期性の 2倍化が観測された。低温相（35 K）の構造解析から、

90 K以下では最表面の Geダイマーが非対称化することが分かった。この相転移は変位型に分

類されると考えられる。 
 
 

研究成果の概要（英文）：In this study, in order to elucidate the atomic structure of one-dimensional 
atomic wires on a crystal surface and its displacements due to the metal-insulator transition, the 
Pt/Ge(001) surface has been investigated by using reflection high-energy positron diffraction (RHEPD). 
By using the scanning tunneling microscopy (STM), we confirmed that defect-free and long-range 
ordered atomic wires are formed on the Pt/Ge(001) surface. By means of the rocking curve analyses 
based on the dynamical diffraction theory, we found that the experimental curve at room temperature 
can be well explained by considering the Ge dimer model expected by the theoretical calculations. We 
also found that below 90 K the Pt/Ge(111) surface undergoes the phase transition from the symmetric to 
asymmetric dimer structure. 
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ノチューブやグラフェンに代表されるよう

なナノメーターサイズの低次元構造の作製

が精力的に行なわれている。最近では、コン

ダクタンスの量子化やラッティンジャー液

体など低次元系特有の興味深い物性が報告

され始めており、これら低次元物性の解明が

急ピッチで行なわれている。 
 一次元金属構造の電荷秩序は、パイエルス

不安定性のために、温度変化に対して非常に

大きな影響を受ける。例えば、半導体である

Si(111)表面上に In 原子を吸着させると一次

元金属鎖を形成することが知られている。実

際に、この一次元金属鎖を冷却することによ

り、金属絶縁体転移が明瞭に観察される。し

かし、結晶表面上で作製される一次元金属構

造は、現在のところ In/Si(111)や In/Cu(001)な
どの限られた系でしか報告されておらず、一

次元金属構造の低温での原子変位や電荷密

度波の形成メカニズムに関してはまだ不明

な点が多い。したがって、これらの物性の解

明が現在非常に重要になってきている。 
 

２．研究の目的 

本研究では、結晶表面上に構築した新しい

一次元原子鎖である Pt/Ge(001)表面に着目し、

反射高速陽電子回折法（RHEPD）と走査型ト

ンネル顕微鏡（STM）を用い、一次元原子鎖

の原子配置と低温における金属絶縁体転移

のメカニズムを解明することを目的とする。 
 

３．研究の方法 

 Ge(001)-2×1清浄表面上に、620 Kで Pt原
子を 1.2 原子層蒸着させることにより、

Pt/Ge(001)表面を作製する。STM 観察から、

均一な一次元原子鎖の形成を確認した後、

RHEPD を用いて、高温相と低温相からのロ

ッキング曲線の測定および温度依存性の測

定を行う。動力学的回折理論に基づいた構造

解析から、相転移前後の最適な原子配置を決

定する。 
 

４．研究成果 

RHEPD に よ る 構 造 解 析 に 先 立 ち 、

Pt/Ge(001)表面上における一次元原子鎖構造

の最適な作製条件を確立した。図 1 に、室温

におけるPt/Ge(001)表面のSTM像の観察結果

を示す。Ge(001)-(4×2)-Pt表面上に欠陥のない

約 1.6 nmの幅を持つ一次元原子鎖構造が見

て取れる。以上の結果から、広範囲で均一か

つ欠陥の非常に少ない一次元原子鎖構造の

形成を確認した。 
Pt/Ge(001)表面の原子配置に関して、これま

でに STM 観察や理論計算から様々な構造モ

デルが提案されている。図 2 に代表的な 3つ

の 構 造 モデ ル（ Platinum-Dimer（ PD）、

Tetramer-Dimer-Chain（ TDC ）、 Nano-Wire
（NW））を示す。最表面原子が Pt原子や Ge
原子で構成される一次元原子鎖の構造モデ

ルが提案されているが、実験的にはまだ検証

がなされていない。さらにこの一次元原子鎖

では、約 70 K でパイエルス転移を起こす可

能性が報告されている。理論計算では、Pt原
子の被覆率が異なる複数の構造モデルが提

案されており、その相転移は Pt原子の被覆率

の変化に起因すると考えられている。そこで、

様々な入射条件でのロッキング曲線の測定

と解析から、Pt/Ge(001)表面の Pt 原子の被覆

率と詳細な原子配置の決定を行った。 
始めに、RHEPD 強度の温度依存性の測定

および様々な温度での STM 観察から、90 K
近傍で構造の周期性の 2 倍化（4×2 から 4×4
への構造変化）を確認した。図 3 に 35 K で

測定した Pt/Ge(001)表面からの RHEPDロッ

キング曲線を示す。Pt/Ge(001)表面からの

 

 
図 2 STM 観測および理論計算により提

案された Ge(001)-(4×2)-Pt表面の構造モデ

ル。 

 

図 1 Ge(001)-(4×2)-Pt表面の STM 像（室

温） 



RHEPDロッキング曲線は、Ge(001)清浄表面

のものと比較して、視射角 2 ~3°付近の鏡面反

射強度が相対的に大きくなり、一次元原子鎖

の形成に起因したロッキング曲線の変化が

確認された。これまでに提案されている構造

モデルを用い、動力学的回折理論に基づく強

度解析から、理論計算により提案されている

Pt 原子の被覆率が 0.75原子層である NW モ

デルを考慮するとロッキング曲線の大まか

な特徴を再現できることが分かった。また、

詳細な構造の最適化から、最表面の Ge ダイ

マーの高さに 0.22 Å の差が生じる非対称ダ

イマーを仮定すると実験結果を非常によく

説明できることが分かった（表 1）。理論計算

では、最表面 Ge 原子は対称ダイマーを形成

すると報告している。したがって、Pt原子の

被覆率が 0.75 原子層である理論計算の結果

は概ね妥当であるが、低温相では最表面 Ge
原子が非対称ダイマーを形成する 4×4構造が

基底状態である。この原因として、電荷密度

波形成や格子エネルギーの利得などが考え

られる。 
一方、室温における RHEPDロッキング曲

線の測定と解析から、相転移前後で Pt原子の

被覆率は変化しないが、高温相では最表面

Ge 原子は対称ダイマーを形成していること

が分かった。したがって、この相転移は変位

型に分類される。 
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図 3 低温相（35 K）からの RHEPDロッ
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NW）を基にして構造最適化をした後のロ

ッキング曲線の計算結果。入射方位：[110]
から 23°オフ、入射エネルギー：10 keV。
Rは信頼度因子である。 
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