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研究成果の概要（和文）：鉄シリサイドFeSi2に対しての、表面観察と第一原理シミュレーションを合わせることで各
表面構造に対応する電荷密度分布と原子位置の対応を可能とした。また、磁性発現の仕組において原子の表面や界面に
おける乱れとの対応を可視化し、第一原理計算における粒界や表面における電荷密度分布評価が有効かどうかを評価す
るため、金属表面における偏析元素による電荷密度分布と照らし合わせ実験結果との比較も行った。

研究成果の概要（英文）：We study the atomic and electric structure on the (101) and (100) surface of beta-
FeSi2 by ab-initio calculation using the projector augmented wave method (PAW). The cohesive energy calcul
ated with the slab model show that the structure Si layer biased in the surface is stable. The simulated S
TM images indicate that the charge in the neighborhood of Fermi level concentrated on Fe-Si bonding.Also, 
Ru films formed by this new process have (002) preferred orientation and Cu (111) was formed by plating. T
his result corresponded to the tendency predicted by ab initio calculations.
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１．研究開始当初の背景 
鉄シリサイド FeSi2 に対して 表面観察
（STM 像）と第一原理計算シミュレーショ
ンをあわせることで、鉄シリサイド系の一つ
であるβ-FeSi2 の表面及び界面における磁
性昨日発現の仕組み（付言しと磁性構造の関
係）を第一原理計算において可視化が行われ
ている。また、界面においても TEM によっ
て直接可視可能となりつつある。しかし、磁
性について直接観察は困難である。 
 
２．研究の目的 
第一原理計算において粒界や表面における
電荷密度分布ぁらくる評価が有効かどうか
を実験的な観察と比較検討する必要がある。
そこで、β-FeSi2 の STM データを第一原理
から計算した像と比較することで、比較検討
する。また、磁性に対して表面構造と比較す
ることでその磁性発現の仕組みについて比
較検討する。 
 
３．研究の方法 
Fe のような広がりを持つ電子軌道を扱うた
めに、平面波基底を用いた第一原理計算法
（PAW 法）を用いる。表面解析には、スラブ
モデル近似をもちいて、その表面構造として
の安定性も評価し、実験的に得られているで
あろう表面構造を計算手法から予知する。 
我々はβ-FeSi2 表面構造において、実験事実
と計算による結果の対応がすでに取れてい
る。さらに、この手法を拡張し、直接 実験
事実（STM）と比較するために、実験的に観
察される電子を抜き出し、画像として再構築
する（フェルミレベル近傍における電荷の積
分操作）ことで、実験的には不可能である表
面の原子構造と電子密度分布状態の対応を
可能とする。次に、対応の取れた原子位置と
電子密度分布を拡張し、電子のスピンの情報
を追加する。スピン状態と原子位置、種類の
対応を解析する（表面磁場は磁区によるスピ
ンなどは観察可能であるが原子レベルでの
対応は不可能）。そこから、磁性状態を利用
するデバイスとして有効な原子構造を再現
するための原子種を予測ために、Gd など磁気
モーメントの大きい原子種を対象に、多層膜
の構造を評価する。 
(１) β‐FeSi2 の構造と（110）面（101）
面 
 β-FeSi2 は図１のように斜方晶(直方晶)
の結晶構造をとり、格子定数は a=9.863Å、
b=7.791Å、c=7.833Åである（図のｘ軸は
[100]方向、ｙ軸は[010]方向、ｚ軸は[001]
方向を示す。これ以降の図についても同様で
ある）。鉄は 16 個、シリコンは 32 個の計 48
個の原子によって1つの単位格子を形成する。
鉄は 8つのシリコンと結合しており、シリコ
ンは 4つの鉄と結合している（図１）。 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図１  β-FeSi2 の単位格子 
（110）面と（101）面はほぼ同じ構造をとっ
ているが、β-FeSi2 が斜方晶であるため、原
子間距離が違っており、厳密には違う構造と
なっている。先に記述した通り、β-FeSi2 の
表面には（110）面と（101）面のどちらかを
取り（どちらかは、現時点では不明）、本研
究では（101）面が表面になると仮定して計
算を行い解析する（図２）。 
 

図２ β-FeSi2（110）面 
 
（２） 表面構造 
β-FeSi2 は結晶方位はわかったとしてもど
の構造が表面となっているかが分かってい
ない。そのため 4-1 で、本研究では（101）
面が表面になると仮定して計算を行ってい
くと記述したが、更なる構造による場合分け
を行い解析を行うことになる。β-FeSi2 の構
造を見ていくと図３に示す6つのパターンに
分けられる。区別のため①から⑥の番号をそ
れぞれのパターンに割り振る。それぞれの番
号の矢印が指す層がそれぞれのパターンに
おける最外表面の層となり、下に向かうにつ
れて内側の表面になり、具体的には①は
SiSiFeFe の表面、②は SiFeFeSi の表面、③
は FeFeSiSi の表面、④は FeSiSiSi の表面、
⑤は SiSiSiSi の表面、⑥は SiSiSiFe の表面
となっている。 
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図３  （101）面のパターン分け 
(a)SiSiFeFe 表面(b)SiFeFeSi 表面 
(c)FeFeSiSi 表面(d)FeSiSiSi 表面 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図４  STM 画像（右）と計算で得られた電荷
密度分布（左）の比較 
 
STM での観察で、表面から順に深い位置を観
察すると、輝点が straight、zig-zag、
straight の繰り返しで現われることが確認
された。 
 
４．研究成果 
鉄シリサイド FeSi2 に対しての、表面観察と
第一原理シミュレーションを合わせること
で磁性発現の仕組みを可視化を実施した。ま
た、第一原理計算における粒界や表面におけ
る電荷密度分布評価が有効かどうかを評価
するため、金属表面における偏析元素による
電荷密度分布と比較検討し、実験結果と比較
することでそれを確認し、可能とした。 
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