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研究成果の概要（和文）：Ag-In-Yb準結晶表面に関して以下の研究を行った。(1) 1/1近似結晶の(001)面の電子状態と
安定構造に対する知見を得るために、第一原理電子構造計算に基づく「simulated cleavage」の方法により表面構造を
調べた。その結果、劈開の仕方によっていくつかの異なる表面構造が得られる可能性が示唆された。(2) Ag-In-Yb準結
晶上のPb/Sb吸着系に対して、準結晶構造模型から切り出した5回対称クラスター模型にPbを吸着した系の電子状態を計
算し、吸着エネルギーの比較から最適な吸着サイトを理論的に予想し、初期の吸着過程のシナリオを理論的に与えた。

研究成果の概要（英文）：Surface structures of Ag-In-Yb quasicrystal (QC) and related compounds are 
studied theoretically based on the first-principles electronic structure calculations. First, (001) 
surface of 1/1 cubic approximant is studied with a method of simulated cleavage. In this simulation, a 
sample is elongated uniformly in one direction and then all the atoms are relaxed to force-free 
positions. After the relaxation, a gap opens between atomic layers and a cleaved surface is obtained. We 
have found several different cleaved surfaces and discussed their relative stability. Second, structure 
of Pb overlayer on 5-fold surface of Ag-In-Yb QC is studied. Here, we calculate adsorption energies of Pb 
atoms on a five-fold disc-shaped cluster extracted from a model of Cd-based QC. We have given 
theoretically a scenario of atom-by-atom growth and a model of atomic positions for Pb overlayer.
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１．研究開始当初の背景 

 準結晶（quasicrystal）とは、周期性と相

容れない回転対称性を有する物質群の総称

である。準結晶は 1984 年の発見以来 100 を

越える物質で見出され、物質の普遍的な存在

形態の一つと考えられている。準結晶やそれ

に関連した物質では、フェルミエネルギー付

近の電子状態に擬ギャップが現れ、これがこ

の物質群の性質を決める重要な因子と考え

られている。この擬ギャップ形成のメカニズ

ムについては、単純金属に対するヒューム・

ロザリーの考え方を援用して議論されるこ

とが多いが、一方でそこに含まれる遷移金属

等のｄ電子状態が重要な役割を担って、共有

結合的な状態が実現していることがより本

質的であることが指摘されている[1]。この

ように「半導体的」とも言える電子構造の物

質が表面を作ったときには、表面再構成や表

面新物質相とも言える新たな物性の出現が

期待される。 

 準結晶表面の電子状態に関する研究は、

M.Krajci らによりスラブの電子構造計算が

報告されているが[2]、多くは電子密度分布

を走査型トンネル顕微鏡観察の結果と対比

して構造を議論するもので、準結晶の特徴で

ある共有結合的な電子構造の表面形成にお

ける役割や、あるいは準結晶表面特有の機能

に関する議論には至っていない。準結晶表面

の研究は、初期の「表面を作ったら、どのよ

うな構造が現れるか？」、「準結晶表面をテン

プレートに使うことにより、単一元素で準周

期膜を作れるか？」といった構造研究から、

準結晶表面の安定化のメカニズムや反応性

の微視的理解と、そこから現れる新機能の探

索へと発展する段階に差しかかっていると

考えられる。 

 

２．研究の目的 

 「半導体的」とも言える電子構造をもつ

準結晶では、表面を作ったときの安定化の

メカニズム、そしてその特異な電子構造か

ら生まれる表面の新機能は多くの興味が持

たれる。本研究では電子論的研究に基づい

て、準結晶表面の安定化のメカニズムとそ

の反応性を微視的に理解し、そこから現れ

る準結晶特有の新機能を探索することを目

的とする。 
 そこで、準結晶あるいはそれに近い構造を

持つ複雑な結晶のスラブ模型に対する電子

構造計算から、準結晶の特異な電子構造が表

面の安定性や機能性にどのような働きをし

ているのかを検討する。Cd系準結晶と同型で

実験的研究が精力的に進められている

Ag-In-Yb 準結晶の表面電子構造の解析から、

Al-遷移金属系準結晶とは異なった働きをす

る Cd 系準結晶における軽い遷移元素のｄ状

態が表面の安定化に果たす役割を明らかす

る。 

 

３．研究の方法 

 固体の電子構造の記述に一切のモデル化

を行わないで、量子力学の基礎方程式を（計

算機を利用して）忠実に解いて物質中の電子

状態の情報を得る第一原理電子構造計算の

手法が確立されている。本研究では、第一原

理擬ポテンシャル法のプログラムパッケー

ジである VASP を利用して、スラブや吸着系

の電子構造を計算し、表面の安定化機構なら

びにその機能を研究する。 

 Cd 系準結晶と同型であるが表面研究に適

した Ag-In-Yb 準結晶に対する実験的研究が

進められており、そこで得られている実験結

果に対して理論面から微視的解釈を与え、新

たな実験の指針を提供する。そのため、実験

グループと密な連携の下で常に情報を交換

し、それを研究にフィードバックする。 

 

４．研究成果 

(1) Ag-In-Yb 1/1 近似結晶の(001)面の電子

状態と安定構造:ほぼ平らな面で終端された



スラブ模型に対して、第一原理電子構造計算

に基づき、表面緩和の影響と STM像を検討し

た。その結果、In 原子が表面層に残り Ag 原

子が内部にもぐりこむ傾向が確認されたが、

STM 観察の結果と比較すると、表面の構造モ

デルとしてまだ不十分な可能性があった[3]。

そこで新たに、第一原理電子構造計算に基づ

く「simulated cleavage」の方法により表面

構造を調べた。このシミュレーションでは結

晶を一方向に伸ばした構造を初期構造とし

て、各原子に作用する力が無視できるほど小

さくなるところまで原子位置を緩和し、安定

な表面構造を得る。その結果、劈開の仕方（初

期構造の与え方）によっていくつかの異なる

表面構造が得られる可能性が示唆された。さ

らに、劈開表面に残された原子の脱離エネル

ギーを見積もり、それらの構造の相対的な安

定性を検討した。STM 像のシミュレーション

と実験結果を比較して、ある程度の一致が得

られたが、実験で観測されている表面のテラ

ス構造と、simulated cleavageで得られた終

端面が現れる順序は必ずしも一致しない。実

験との不一致の部分も含めてこの結果を、実

験グループとの共著論文として発表するべ

く、準備を進めている。 

 
図１：シミュレーションで得られた表面構造

と期待される STM 像 

 
(2) Ag-In-Yb 準結晶の５回対称表面への Pb

吸着：Ag-In-Yb 準結晶の５回対称表面への

Pb/Sb の吸着実験により、吸着サイトと単原

子膜の成長過程のモデルが提案されている。

この吸着過程の詳細について理論面からの

示唆を与えるために、精密構造解析により得

られている準結晶構造模型から切り出した 5

回対称クラスター模型に、Pb を吸着した系の

電子状態計算を行った。吸着表面としては、

正 20 面体準結晶の構造モデルで比較的大き

な面間隔をもった平らな面で、構成原子とし

ては Ybと Inが多く分布する終端面を採用し

た。準周期表面上の広範な領域で吸着位置を

変えながら、吸着エネルギーを計算し、最適

な吸着サイトを理論的に予想した。さらに、

最適な吸着サイトに Pb が吸着した後の次の

吸着サイトを同様に探索することにより、初

期の吸着過程のシナリオを理論的に与えた。

ここで注目すべき点は、実験的な観察だけで

は予想できない最上層よりも深く潜り込ん

だ位置が吸着位置として見出され、その結果

として詳細な吸着過程のシナリオを描いた

点である。これより、準結晶表面上に成長し

た Pb 単原子準結晶の構造を明らかにするこ

とが出来た。この結果は、「５．主な発表論

文等」の雑誌論文[2]として、公表されてい

る。 

 

図２：Pb 吸着した Ag-In-Yb 準結晶の 5 回対

称表面のＳＴＭ像と理論的に予言された初

期の吸着サイト 
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