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Stacking order
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• Quasi-harmonic Free 
energy shows 18R 
stability at high 
temperatures.

• But the energy 
difference is very small 
comparing to kBT.
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for formation mechanism,
from structure energies...

Stacking order

Zn, Y in hcp, fcc-Mg

Zn, Y solute ordering? in hcp-Mg
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1.2 積層欠陥
図 1.8に積層欠陥が入った場合の模式図と拡張転位を示す．(a)の hcp構造はABABAB...の
ように 2周期構造をとっているが，(b)のようにABABCACA...と積層順序が乱れることがあ
る．このような面欠陥を積層欠陥という．積層欠陥は，結晶成長時に生じたり，また一本の転
位が二つの部分転位に分離して図 1.8(c)に示すような拡張転位を作るときに生じる．この二つ
の部分転位で囲まれた領域が積層欠陥であり，拡張転位の幅は，積層欠陥エネルギーに依存す
る．積層欠陥エネルギーが小さいほど拡張転位の幅は大きく，すべりに対して大きな抵抗をも
ち，安定化する．つまり，積層欠陥エネルギーは半導体材料の欠陥生成の容易さを知る上で，重
要なパラメータであり，転位の拡張幅を決定する要因の一つである．また，その拡張幅を決定
する上で，積層欠陥エネルギーと部分転位の反発力が重要となる．

図 1.8: hcp構造に積層欠陥入った場合の積層変化と拡張転位．(a)hcp構造，(b)積層欠陥構造，
(c)拡張転位．
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for formation mechanism,
from structure energies...

Stacking order

Zn, Y in hcp, fcc-Mg

Zn, Y solute ordering? in hcp-Mg
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Two Scenarios • Controlling process

‣ Stacking fault

‣ Zn-Y pair diffusion
or ordering

: hcp Mg
: fcc Mg
: Zn-Y pair

Stacking fault
Mg-TM-RE
Mg:1.6A
Zn:1.39A
 Y:1.8A

�Ehcp = Epair � Eisolated

= �0.11(adjacent)
� �0.20(in plane)
[eV/pair]
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Scenario No.1:
Stacking fault induced
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Scenario No.1:
Stacking fault induced
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Scenario No.2:
Diffusion control or

solute ordering induced
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Scenario No.2:
Diffusion control or

solute ordering induced
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Stacking order in Mg

18R
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Energy change on stacking sequence ratio
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図 4.3: Cuの積層欠陥エネルギーと構造によるエネルギー差の相関図

図 4.4: Alの積層欠陥エネルギーと構造によるエネルギー差の相関図
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Zn, Y solute pair ordering? in hcp-Mg
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Zn, Y in 18R-Mg

図 3.15: 18R構造に Znおよび Yを単一置換したサイト毎の構造エネルギー．(a)はMg17Zn1

を，(b)はMg17Y1である．

表 3.4: Mg17+dopantのサイト毎の構造エネルギーとエネルギー差．
Substitutional site Etotal ∆E (Mg17+dopant)−Mg18R

Mg17Zn1 3 -27.4393 0.2643

4 -27.4334 0.2702

5 -27.4326 0.2709

6 -27.4326 0.2710

7 -27.4337 0.2699

8 -27.4396 0.2640

Mg17Y1 3 -32.4365 -4.7330

4 -32.4318 -4.7283

5 -32.4436 -4.7400

6 -32.4435 -4.7399

7 -32.4320 -4.7284

8 -32.4364 -4.7329
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18R構造 super cellの異なった層への溶質原子の同時置換
サイト毎に溶質原子を同時置換した計算結果を図 3.22に，構造エネルギーとエネルギー差
を表 3.7にまとめた．これらの結果より，第一近接と第二近接で差異が現れたが，ともにYが
c-siteで且つ Znが h-siteで最安定となった．さらに，図 3.22(a)の c-siteと h-siteのエネルギー
差は 0.13[eV]であることがわかった．この大きさは，先に示した図 3.21のそれよりも大きい．
つまり，Yは c-siteに，Znは h-siteに濃化し易いことを示唆している．続いて，図 3.23に図
3.22(a)，(b)および，Mg16Zn1Y1を super cellの原子数（72 atoms）に揃えて一度にプロットし
た．図 3.23の EIII，EIV，EVは以下の式の通りである．

EIII = EMg16+Zn1+Y1 + EMg18R×3 (3.3)

EIV，EV = EMg70+Zn1+Y1 (3.4)

EIIIは unit cellのMg16Zn1Y1のエネルギーに純粋なMg18R構造のエネルギーを 3倍したエネ
ルギーを足した．EIV，VはMg70Zn1Y1の構造エネルギーを表し，EIVは溶質原子を第二近接に，
EV は第一近接に置換したエネルギーである．図 3.23より，EIV，Vはともに EIIIよりも安定化
し，ZnとYとの間に相互作用があることが確認された．また，ZnとYは第一近接に位置する
方が安定化することがわかり，この結果は始状態で考えた場合と一致した．

図 3.22: super cellの 18R構造に溶質原子を同時置換した構造エネルギー．(a)第一近接，(b)

第二近接．h-siteに置換した場合は hと h′，c-siteに置換した場合は cと c′，h-siteと c-siteに置
換した場合は chで表す．
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18R構造 super cellへの溶質原子の単一置換
図 3.10に示すように，18R構造 super cellを構築し，溶質原子を同時置換させ，相互作用を
調べるためにエネルギーを計算した．なお，図 3.10の右図 (b)に示すように，super cellに単一
置換した場合は，溶質原子の一層濃度は 25%となる．

図 3.10: 溶質原子を同時置換した 18R構造の模式図．

18R構造 super cellの異なった層への溶質原子の同時置換
18R構造に溶質原子が第一近接に，および第二近接に位置するモデルを説明するために，図

3.11，3.12を示す．図 3.11は，unit cellの場合と同様に第一近接に置換した模式図である．図
3.12(a)はそのときの模式図である．(b)は第二近接に位置するように置換した模式図である．

図 3.11: 溶質原子が第一近接に位置する場合のMg70Zn1Y1の模式図．（赤い原子：Y，黄色い原
子：Zn）
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formation mechanism of LPSO,
from structure energies...

Stacking order (0.005eV)

Zn, Y in hcp, fcc-Mg(0.05eV)

Zn, Y in 18R-Mg (0.1eV:large but 
final state) 

Zn, Y solute ordering? in hcp-Mg 
(0.02eV:small but...)

Synchronous effect of Stack. and 
Sol. Ord.

dEtotal(0.1eV)= 

dEstacking(0.005eV)

+dEsolute(0.02eV)

+dEsynchronous effect

Synchronized LPSO Structure
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