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研究対象の系1（Ni–Ag系） 研究対象の系2（Cu–Ni系）

スラブモデル7層
原子：84Ni + 10Ag原子

吸着エネルギーとエッジAg吸着原子運動の比較

6-7 Ag吸着原子が安定化!
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Agの吸着原子
が増えると、
原子の動きや
すさが増し、
拡散の障壁が
低くなる！

エッジAg吸着原子の拡散電位(NEB法で計算)
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1-D Agクラスターが安定化するのはなぜか?

計算結果: シミュレーション

m*=1.27m, 1.78m
Eint=0.29 eV, 0.20eV

1次元Agクラスターが縞模様を形成するのはなぜか?2つの可能性

[1ത10]方向への拡張が許可されている.

0 eV

+0.164 eV

引張応力が緩和される

基板膨張~3%

基板ひずみは1次元Agクラスターの吸
着エネルギーに影響

[1ത10]方向への拡張は許可されてない.

(2)電子効果 – Ag 5s 状態のバンド形成
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(1)1-D Agクラスターは、基板ひずみを介して安定化

•Ag 5sバンド有効質量
自由電子より少し重いが依然として
「軽い伝導電子」
→ ストライプ方向([001])に沿った伝導性
•相互作用エネルギーEint
0.29 eV, 0.20 eV ≫室温での熱エネルギー
𝑘𝐵𝑇 ≈ 0.025eVの8〜10倍.
→熱揺らぎに負けない強固な安定性

引張応力が残留

[1ത10]方向に沿ったストライプ構成
→ 基板が収縮方向にあるため，Agが押し
込まれ、応力(引張応力)がかかり，不利．

[001] 方向のストライプ構成
→基板の膨張はAgの原子サイズと適合し，
エネルギー的に良好な構造をもたらす.

格子組成: Au/Ni=+15.7% 
Ag/Ni=+16.0%

原子軌道: Au 6s1 Ag 5s1

Ag/Ni(111)

200 nm × 200 nm

Ag(111)モアレ構造

10 nm × 10 nm
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BA B
1.89nm

Ag/Ni(100)

2-D Ag(111)層

200 nm × 200 nm 5 nm × 5 nm

ファクト
Ag/Ni(110):非合金化により1次元の秩
序ストライプを形成.
研究課題
→ なぜAgはNi(110)上に自己整列した1
次元構造を形成するのか?
目的
自己整合1次元構造の原子スケール機
構をSTM観察とDFT計算を通じて明ら
かにする．
焦点 :非混和界面におけるひずみ緩和
と電子効果

L. Pleth Nielsen, et 
al. PRL 74 (1995) 
1159.

Au/Ni⇒非混和性金属
Au被覆率拡張を有するAu/Ni(110)合金
→ Au被覆の増加による脱合金化転移

Ni-Agバルク状態図

Pure Ni Pure Ag

バルク混合エネルギー

D. A. King, D. P. Woodruff, The Chemical Physics of Solid surfaces, Vol.8, Elsevier Amsterdam, 1997, Ch. 
6.

なぜNi/Agなのか?

実験結果: STM ,LEEDの観察

Ni(110) 0.74 ML-Ag @573K 10min
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10 nm ta33

なぜ最初の層が完成する前に2番目の層が形成されるのか?
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実験方法, 計算方法

・シミュレーション
コード：VASP 5.3.3

• 低速電子線回折
（LEED）

・超高真空走査型トンネル顕微鏡
（ UHV-STM ）
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Cu-Ni合金:バルク相図

M.A.Turchanin, P.G. Agraval, and A.R. Abdulov,
Powder Metallurgy and Metal Ceramics, 46 (2007) 467.

スピノーダル
分解

強磁性
遷移

Cu Ni

Cu–Ni系はバルクでは全率固溶体とし
て知られるが、温度や組成によって
原子が局所的に偏析することがある.

J. Vrijen and S. Radelaar,
PR B17 (1978) 409.

なぜNi/Cuなのか?

・基板のテラス上にc(2×2)
      の規則構造が形成された. 

200 nm × 200 nm

20 nm × 20 nm

薄膜のミクロな形態

10 nm × 10 nm

Ni/Cu(100）0.33ML@100℃
薄膜のマクロな形態

Ni/Cu(100）0.2ML@200℃
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実験結果: STM の観察

・蒸着量を増加させると島成長が
     進行し島上および基板テラス内
     の双方でc(2×2)規則構造が確認.
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CuとNiのバンド構造の模式図

Cu:暗点 Ni:明点 

Cu：
[Ar]3d104s1

Ni：[Ar] 

3d84s2

計算結果: シミュレーション

STMシミュレーションSTM観察

Cu–Ni原子間の相互作用
が負であるため、規則構
造をとることで表面エネ
ルギーが低下し、安定化

明点： Ni原子
暗点： Cu原子

Cu:
Ni:

Cu9層
(下５層固定)

側面図

原子数:
Cu：３４個
 Ni：２個

上面図

Ni Cu

研究対象の系3（Cu–Au系）

Ref : D.D. Chambliss and S. Chiang.

Surf. Sci. Lett. 264 (1992) L187-L192. 

なぜAu/Cuなのか?

Cu

Au

Au/Cu(100)表面構造

Au

Cu

LEEDパターン

規則構造ｃ(2×2)
2次元合金形成

実験結果: STM の観察 計算結果
Au吸着による化学
ポテンシャル変化

Auが2個吸着し
互いに離れた構
造で化学ポテン
シャルが最小と
なり、最も安定.

金属薄膜成長とは，金属の原子が基板の上に並んで薄い膜をつくる現象.材料の組み合わせや温度によって原子は平らに広がったり，小さな島のように集まったする．この「並び方」の違いが電気や磁気などの性質を大きく左右する．
•主な成長モード：Frank–van der Merwe（層状成長）,Volmer–Weber（島状成長）,Stranski–Krastanov（層＋島成長）
応用例：電子機器の微細配線，量子コンピュータ，磁気記録材料，触媒反応などに活用されている．

金属薄膜成長

This paper:Ni-Ag
Surface Science 
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Au/Cu系は合金化が起こる代表的な
金属系.

→2次元合金形成
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