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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程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．今
回は溶質原子が構成する L12クラスターと溶質原子との相互作用についてエネルギー的な検
証を行った．

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．
Yおよび Zn溶質原子をさらに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．

図 1: Yの位置による全系のエネルギー変化．

結果 図１に Y の結果を示した．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．同じ層内でもクラス
ターとの相対的な位置によっていくつかの
配置が存在するため，その違いによりエネ
ルギー値が微妙に変わっている．しかし，全
体的な傾向としてはクラスターから遠ざか
るにつれてエネルギーが低下していること
が読み取れる．また，その値は 0.2eV程度
である．一方 Znについてはこのような明
瞭な傾向は認められなかった．これはY原子がMgに比べて大きな半径を有するため，クラス
ター領域から掃き出されていることを示唆している．
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