
 
目的：熊大・河村らによって2001 年にMg-Zn-Y合金で発見されたLPSO(Long Period　
Stacking Order) 構造は，積層欠陥と溶質原子が長周期に規則的に並んでいる[1]．この新
奇な構造の生成機構について我々は，溶質原子主導あるいは積層欠陥主導のいずれが律速
しているかを第一原理計算によって検証してきた[2]．結果をまとめると，溶質原子の中距
離規則は認められず，また，積層欠陥の周期的な導入は期待されるほど大きなエネルギー
を示さない．一方で，YとZnが共存する層においては積層欠陥が非常に導入されやすいと
いう結果が得られている．前回は溶質原子が構成するL12クラスターとY, Znペアとの相互
作用についてエネルギー的な検証を構造緩和なしで求めたが，今回は構造緩和を取り入れ
て検証を進めた． !
方法：第一原理計算には，VASP(Vienna ab initio simulation package) を使用した．18 周期
を積層させたスラブモデルの中に，江草[3]，岸田ら[4] が報告しているクラスターを埋め
込む．このモデルにY, Zn 溶質原子両方を同時に1原子ずつ加えて，クラスターから離れた
位置に配置しそのエネルギー変化を求めた．!
!
結果：図1にY-Znペアを配置した時の緩和前，緩和後のエネルギー変化を示した．全系のエネ
ルギーを縦軸に取り，横軸には配置したY-Znペアがクラスター位置からどれだけ離れている
かを示している．全体的な傾向として，緩和前はクラスターから1層離れた層で最安定とな
り，2層目でエネルギー値が上がった後，クラスターから離れるにつれて減少していった．緩
和後の結果はペアがクラスターから離れるにつれてエネルギーは単調に減少している．これは，
Yを個別に挿入した場合の結果と同様で，Y-Znペアを挿入した場合も積層欠陥部に偏析したク
ラスターから掃き出されている事を示唆している．!
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図 3.2: Zn，Yを同時に挿入した際のエネルギー（上方）と，Zn，Yをそれぞれ挿入した
際の平均グラフ（下方）．

表 3.23: ZnとYを入れ替えて計算した結果．
a c c a

[eV] -377.432833 -377.176971

3.6 緩和させて（fullrelax）計算した結果
本研究でおこなった，Zn，Yを同時に挿入した配置パターンの中から，エネルギーが

最も低いもの（より安定なもの）を，緩和させて（fullrelax）計算した．1層目から 5層

目の中からそれぞれひとつずつ選んだ．

しかし，1層目の計算のみ，結果が収束せず，2層目から 5層目の結果に比べて，エネ

ルギーが大きく上がってしまった．VASPによるエネルギー計算では，このようなことが

起こりうるため，計算をし直せば，適切な結果が出るかもしれない．

よって，表 3.24に 2層目から 5層目までの計算結果を示した．2層目は，0と 3（赤と

黄）の a h，3層目は，1と 3（青と黄）の o d，4層目は，0と 3（赤と黄）の a h，5層目

は，1と 3（青と黄）の b lに Zn，Yを同時に挿入した結果である．また，緩和前後を比

較できるよう，緩和なし（fix）の結果も示した．

結果をみてわかるように，緩和させた方（fullrelax）のエネルギーは，2層目から 5層
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図1: Zn-Yペアの位置による全系のエネルギー変化．

(a)緩和前のエネルギー変化. (b)緩和後のエネルギー変化.


