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1．背景と研究目的 

2元単純金属合金の相Mg17Al12および相Al3Mg2は、それぞれ単位胞あたり58個および1178個の原子か

ら成る複雑な原子配列を持つ[1,2]。この構造は、フェルミ面とブリルアンゾーンとの相互作用に起因す

る電子系エネルギーの低下で安定化すると予想されている[2-4]。第一原理計算[2,3]によると、相

Mg17Al12では、フェルミ準位EF付近の遍歴電子波が{510}、{431}および{422}ブリルアンゾーン面群で干

渉し、H点まわりの比較的大きなギャップとともに、電子状態密度分布にEFを挟んだ浅い擬ギャップと

束縛エネルギーEB ~ 1 eVにピーク構造を形成する。同様に、相Al3Mg2でも、多ゾーンとの干渉によっ

てEF付近に浅い擬ギャップ構造が発生し、これらの相の構造安定性の起源であるとされる。 

本研究では、これらの複雑構造合金についてその構造安定性の起源を実験的に解明するため、角度分

解光電子分光ARPESによってその価電子帯構造を直接明らかにすることを目的とする。 

 

2．実験内容 

ARPES測定は、あいちシンクロトロン光センターBL7Uにおいて低温（~10 K）にて行った。[011]方向

に切り出した単結晶（大きさ0.5 x 0.5 x 3 mm3）を真空中低温下で破断して測定用(011)清浄表面を得た。

ARPES測定は、[001]方向にオフノーマル放出および[011]方向に垂直放出の条件で行った。 

 

3．結果および考察 

図1に測定したARPESスペクトルを角度積分した相Mg17Al12の光電子スペクトル（赤実線）を第一原

理計算による状態密度分布[4]と比べた。ここで、光電子スペクトルは２次電子によるバクグラウンドを

繰り返し法[5]で評価して差し引いた。高束縛エネルギー側における正孔寿命の効果を考慮すると、実験

と計算との対応がよいことがわかる。特に、EB ~ 1 eVのピーク構造とEFに向かう光電子強度の急激な低

下（擬ギャップ）は、計算とよく一致している。EB ~ 5.7 eVの小さなピークと7.5 eVの肩構造は、短い

正孔寿命により不明瞭になったバンドと考えられる。ただし、表面の劣化によると考えられる構造が長 

時間測定によってEB ~ 6 eV付近に成長する。 

角度分解光電子分光測定の詳細な解析結果は

別の機会に報告するが、オフノーマルARPESに

よると、逆格子空間のH点付近でEB ~ 1 eVにある

バンドがH-方向（ライン、[001]方向）でEFに

向かって分散する様子が見られ、H点周りの占有

状態側に~ 1 eVのギャップが認められる。また、

点周りに電子ポケットが観測された。これらは、

第一原理計算による予測と比較的よく一致する。 

このように価電子帯光電子スペクトルは、提案

された安定化機構を支持することがわかった。今

後、さらに詳細な解析を進めるとともに、軟X線

吸収・発光スペクトル測定によって非占有・占有

状態ともに部分状態密度分布を評価し、安定化機

構について実験的に解明したい。 

 
図 1. 角度積分価電子帯光電子スペクトルと第一原理

計算による状態密度分布[3]の比較． 
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