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背景 LPSO 構造の生成機構について，我々は「積層欠陥部にL12クラスターが形成され，そ

こから排斥された Zn, Yが，濃化して新たな積層欠陥を誘発する」というシナリオを立てた

[1]．これまでの研究では，L12クラスターから 1層ずつ離れた位置に，孤立した溶質原子ある

いは Zn–Yペアを挿入して第一原理計算をおこない，系全体のエネルギーを比較した．系全体

のエネルギーは溶質原子と L12クラスターとの距離が離れるにつれ単調に減少した．しかし，

それは中周期的に溶質原子が濃化するという予想に反する結果であった．本研究では，これま

で考慮してきたより大きなサイズの溶質原子のクラスター集団を仮定して同様の計算をおこ

なった．

図 1: 今回使用した計算モデ
ルの模式図．

手法 清原らは，L12クラスターをhcp構造に強引に導入すると，

2つに分裂した small clusterが生成すると予測している [2]．この

サイズは実験的には奥田らが報告しているクラスターサイズに

近い [3]．この small clusterを slabモデルに挿入して，VASPを

用いて第一原理計算を行い，構造緩和したエネルギーを求めた．
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図 2: L12 クラスターと
small cluster の距離による
エネルギー変化．

結果 まず，L12クラスターがどのように分離した時に最も安定

となるかを，small clusterの生成エネルギーを比較することで

確かめた．幾何学的な可能性として考えやすい上下および左右

に分割した．その結果，上下に分割した際の small clusterの生

成エネルギーが低く，安定構造となった．上下に分割した small

clusterを，積層欠陥にある L12クラスターから離れた位置へ図

1に示したように挿入した. 第一原理計算によって得られた系全

体のエネルギーを図 2に示した．4層離れた位置での計算につい

てはエネルギー値が収束していないが，他の層の計算結果から

距離が離れるに連れ単調減少を示すだけでなく，僅かではある

が中距離に安定位置がある傾向を示している．
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