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₁ 　はじめに

　半導体技術は日進月歩で進化し，微細加工技術の向上に
よるさらなる高集積化や高性能化はもとより，新しい材料
素材の発見や応用による革新的な用途開発などが盛んに行
われている。
　アメリカでは，アメリカのイノベーターが先進的な材料
をより迅速かつ経済的に発見，開発，製造，展開するため
に必要なインフラストラクチャとトレーニングを提供する
ことにより，開発期間を短縮することを目的とする「グ
ローバル競争力のためのゲノムイニシアチブ」を設立した。
　国家科学技術評議会の特別グループによって準備された
このイニシアチブは，データ共有と分析のための新しい国
家インフラストラクチャを提案し，科学者とエンジニアが
新しいマテリアルを設計するために大幅に強化された知識
ベースを提供する。この努力は，強化された計算能力，
データ管理，既存のフェデラル投資をより有効に利用し補

完するためのマテリアルデプロイメントのための統合エン
ジニアリングアプローチを奨励している₁︶。
　ヨーロッパでは，新材料ディスカバリーラボラトリーで
ある NOMADは，₂₀₁₅年秋に設立された欧州の優秀研究
センター（CoE）である。 ₄つの高性能コンピューティン
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図 ₁　「グローバル競争力のためのゲノムイニシアチブ」の概要
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グ（HPC）センターとともに，計算材料科学における最高
の科学的地位を持つ ₈つの補完的な研究グループが，この
CoEの相乗的なコアを形成しています₂︶。

　中国の上海大学において，Materials Genome Institute

（MGI），世界クラスのMGI研究プラットフォームが₂₀₁₅
年 ₄月に構築された。MGIには，中国科学アカデミーと中
国工科大学の ₆人の学者を含む，設備の整ったラボ施設と
優れた教員がいる。₂₀以上の有名な海外学術機関や大学と
の共同研究を行っている₃︶。
　韓国では，₂₀₁₅年から“Creative Materials Discovery 

Project”を₁₀年計画で立上げ。₂₀₁₆年，韓国科学技術研究
所（KIST）において，“Materials Informatics Database for 

Advanced Search（MIDAS）”が設置された₄︶。
　台湾では，ITRIが中心なり，Materials informaticsに関
する拠点が形成され，台湾　成功大学に人材育成のための
プログラムを用意されている₅︶。
　日本では，様々なプロジェクト（報告も含む）が進めら
れている₆-₉︶。文部科学省の高効率に革新的な物質・材料を
探索・設計するためのマテリアルズインフォマティクスの
推進₁₀︶ や，内閣府による戦略的イノベーション創造プログ
ラム（SIP）統合型材料開発システムによるマテリアル革
命₁₁︶ について示す。
　文部科学省の高効率に革新的な物質・材料を探索・設計
するためのマテリアルズインフォマティクスの推進におけ
る，マテリアルズインフォマティクスの概念イメージを図
₃に示す。
　内閣府による戦略的イノベーション創造プログラム
（SIP）統合型材料開発システムによるマテリアル革命の全
体構想を，図 ₄に示す。
　本研究においては，半導体の中で広く使われているシリ
コン（ケイ素・Si）を対象に，製品の品質などに影響を与
える「表面」に着目し，理論的及び実験的に表面分析し，
それぞれの結果を比較評価した。

　具体的には，第 ₁原理計算の一つであるDV-Xα法によっ
て，Siの表面の電子状態を近似的に求め（当該物質の特性
の推定），同法により当該物資，すなわち，Siの表面につ
いて XPSスペクトルの理論計算を行った。次いで，SESSA

のソフトを用いてその表面の XPSスペクトルをシュミレー
トし，理論と実測の結果を比較評価した。
　このように総合的に物性評価する手法をマテリアルズ・
インフォマティクス₁₁︶ に適用すれば，新素材開発などへの
手段の一つとなるものと考えた。

₂ 　本研究の理論と実験

₂-₁　DV-Xα 分子軌道法

　すべての化学物質は，天然に存在する約₉₀種類の元素か
らできていて，原子が複数個結合したものである。分子が
できるときには，原子軌道から分子軌道ができ（分子軌道
法），使った原子軌道の数だけ分子軌道ができる。
₂-₁-₁　Xα 法

　DV-Xα 法はスレーター（Slater）によって提案されたも
のであるが，一般的な第一原理分子軌道計算法であるハー
トリー・フォクス（Hartree-Fock）法が元になっている。

図 ₂　NOMADのゴール

図 ₃　マテリアルズインフォマティクスの概念イメージ（既存材
料を超える新たな材料を膨大なデータから発掘）

図 ₄　統合型材料開発システムによるマテリアル革命の全体構想
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DV-Xα 分子軌道法による XPSスペクトルの理論と実験的評価およびマテリアルズ・インフォマティクスの応用

　この方法では，多電子系において，一電子近似という方
法を用いる。ある一つの電子には原子核による引力と他の
電子による斤力が作用するが，他の電子から作用する力は，
それらの電子の平均的な電荷密度による静電斤力で近似で
きると考える。そして殻電子は他の電子と原子核の作る平
均電場の中を独立に運動し，そのポテンシャルによって決
まる軌道を運動すると考える。
　ハートリー・フォクス法では系の全エネルギーは運動エ
ネルギー，原子核の引力，平均場に含まれる自己相互作用
の補正のほか二つの電子の座標を交換した場合を考慮した
交換ポテンシャルからなっている。
　DV-Xα 法では，この交換ポテンシャル項としてスレー
ターにより提案された次の式を用いる。

Vχί(r) = -₃α[₃/₄πρ(r)]₁/₃ （₂.₁）

　αの値はH原子で₀.₉₇₈，Heで₀.₇₇₃，Liで₀.₇₈₁となり，
それ以降は原子番号とともに減少していくが，これまでの
多くの報告からα＝₀.₇とするとどのような原子についても
実験値をよく再現できる計算結果が得られることが判って
いる₁₂︶。
　この式は，交換ポテンシャルが電荷密度の₁/₃乗に比例す
ること，またα 係数を用いることが Xα 法の特徴であり，
名前の由来である。
₂-₁-₂　DV-Xα 分子軌道法

　分子軌道法ではまず原子核の位置が固定していると仮定
する（断熱近似）。次に，波動関数は，分子全体に広がりを
持つような軌道を電子が運動すると仮定するので，複数の
散乱中心を持つ波動を表すものになる。
　分子内の電子の運動については，分子に対するシュレ
ディンガー方程式によって表される₁₂︶。

Ηφ  = Εφ  （₂.₂）

　式（₂.₂）で，φ は未知の関数。分子の中の電子の軌道を
うまく表すように近似関数を用いることになる。通常，よ
く使われるのは LCAO（Linear combination of atomic 

orbitals）と呼ばれる，分子軌道を構成原子の原子軌道の線
形結合で近似する方法である₃︶。
₂-₁-₃　マリケンの電子密度解析（Mulliken population 

analysis）

　分子軌道計算の結果，分子軌道とそのエネルギーが得ら
れる。分子中の電子は，様々な分子軌道で運動しているこ
とになるが，その電子の分布により，分子を構成する各原
子のイオン性や各原子間の共有結合性が変化する。イオン
性や結合性の情報を得るためには，得られた分子軌道から
電子の分布（電子密度）を求める必要がある。その方法の
一つがマリケンの電子解析である₁₂︶。

₂-₂　原子軌道と量子数₁₃︶

₂-₂-₁　原子軌道（atomic orbital）

　電子の分布の形状は電子の波動性のため，不連続となる
（決まった波長の波以外は波の干渉のため存在できない），
これを量子化（quantization）という。
　この量子化された電子状態と対応するエネルギーはシュ
レイディンガー（Schrödinger）方程式を解くことで求める
ことができる。量子化された電子状態とエネルギーを決め
る指数を量子数（quantum number）という。
　原子に関係する量子数は，主量子数（principal quantum 

number: n），方位量子数（azimuthal quantum number: l），
磁気量子数（magnetic quantum number: m）がある。
　電子状態の決まり方の順は，主量子数→方位量子数→磁
気量子数である。
　電子状態は n，l，mのいずれかが異なると，異なる状態
である。n，l，mで定まる電子のエネルギーと電子状態を
表す数学的関数を原子軌道（atomic orbital）といい，原子
軌道に対応するエネルギー値をその軌道のエネルギー準位
（energy level）という。
　 ₁つの原子軌道にスピン量子数（spin quantum number）
を異にして ₂個の電子が入ることができる。
　通常，電子はもっともエネルギーが低くなるように入る。
電子の入り方を電子配置（electronic configuration）とい
い，もっとも低いエネルギーの電子配置の状態を電子の基
底状態という。
₂-₂-₂　主量子数（principal quantum number: n）

　nは原子軌道の基本となる量子数であり，nの値は，原
子軌道によって決まる電子分布の原子核からの大まかな距
離を表す指標である。
　nは，n = ₁，₂，₃，‥の自然数をとり，それぞれ K殻，
L殻，M殻，‥という名称が付けられている（右図）。これ
を電子殻（electronic shell）という。
　電子殻は，主量子数（n）とそれに付随する方位量子数
（l），磁気量子数（m）を合わせたものをいう。
　各殻によって収容できる電子数が異なり主量子数 nに対
し，₂n₂個が最大収容電子数である。
　K殻には ₂個，L殻には ₈個，M殻には₁₈個の電子を収
容できる。

図 ₅　K殻，L殻，M殻



岡光序治・田中　武

82─　　─

₂-₂-₃　方位量子数（azimuthal quantum number: l）

　方位量子数（l）は，電子の分布の大まかな形状を表す量
子数である。
　lは主量子数 nに依存し，nがきまると，₀，₁，₂，‥
n - ₁ までの値をとる。n = ₁ なら，l は₀のみ，n = ₂ なら，
l は ₀と ₁，さらに n = ₃ なら，l は ₀と ₁と ₂ という意味
である。
　l = ₀，₁，₂，₃，について s，p，d，f，‥の記号がつけら
れている。

s型の軌道は球形，p型の軌道は亜鈴状である（右図）。d，
f‥になるに従い，原子軌道の形状はより複雑になる。

₂-₂-₄　磁気量子数（magnetic quantum number: m）

　nと lで定められる原子軌道は，lの値により電子の分布
形状が異なるが，それらの原子軌道に入る電子のエネル
ギー値は同じである。
　一般に，異なる電子状態が複数あり，それらのエネル
ギーの値は等しい場合は，縮重（縮退：degeneration）し
ているという。l ≠ ₀ のとき原子軌道は縮重している。しか
し，磁場を与えると電子の分布方向の違い（あるいは電子
の運動の方向が異なること）により，電子の運動が発生す
る磁場との反応が異なる（これを異方性（anisotropy）とい
う）。そのため，磁場のなかでは，原子軌道のエネルギーは
l の値によって異なる（分離する）。
　このように縮重した状態が分離することを一般に解縮重
（解縮退）という。
　s軌道に入った電子は球状に分布するため，磁場の方向
によって，エネルギーは変わらないが，p原子軌道では電
子の運動方向が磁場の方向に対し等価でないため，磁場を
与えるとエネルギー差が生ずるようになる。

　磁場によって分離する状態の数は，lの値に対して，-l，
-l + ₁，-l + ₂，‥ ₀， ₁， ₂，‥l の合計 ₂l＋ ₁個がある。
これらをmの記号で表し磁気量子数という。
　mは方位量子数 lに依存し，l = ₀ なら，m = ₀ のみ（ ₁
状態），l = ₁ なら，mは -₁ と ₀と ₁ の ₃ 状態，さらに l = 

₂ なら，m = -₂，-₁，₀，₁，₂ の ₅状態があるという意味
である。（副殻の数，₃つの p軌道，₅つの d軌道など）要
するに，l = ₀ の場合は軌道の形が球状であるため磁場を与
えても分離しないが，l = ₀ 以外は磁場による異方性により
mで与えられる状態数に分離する。
₂-₂-₅　スピン量子数（spin quantum number: s）

　電子は ₂つの方向のどちらかに自転している。一方の自
転の大きさは ½ ħ，他方は -½ ħの角運動量を持ち，前者
をα スピン電子（α -spin　electron），後者を β スピン電子
（β -spin electron）という。
　ħの前の係数 ½ と -½ をスピン量子数という。つまり，
α スピン電子は ½を，β スピン電子は -½のスピン量子数
を持つ。
　α スピン電子と β スピン電子では反対の磁場を発生する
ので，外から磁場を与えられるとそれらが相互作用してス
ピンの違いによりエネルギーが異なる。

₂-₃　XPSと SESSA

　固体の表面の特性や機能は，表面の化学構造によって決
まる。固体の表面数原子層という非常に浅く薄い領域の化
学構造を明らかにする手法が表面分析法である。
　固体表面を調べるには，表面を刺激して出てくる信号を
調べる。表面の刺激には，光・X線・電子が用いられてい
る。表面刺激によって出てくるさまざまな信号の中から，
表面だけから出てくる電子・イオンなどの粒子を観察し，
その特性を解析することにより表面の化学構造を明らかに
することができる。表面分析の代表的な種類には，XPS，
TOF-SIMS，AFSなどがある。XPSは，X線を照射して光
電効果によって発生する光電子のエネルギーを分析する手
法であり，表面の組成と化学結合状態の分析ができること
が特徴である。

₂-₄　X線光電子分光法（XPS）の原理と応用₁₄︶

₂-₄-₁　はじめに

　X線光電子分光法は，表面数 nmに存在する元素（Li～
U）に対し，定性・定量分析のみならず，材料の特性を決め
る化学結合状態分析ができる手法として広く普及している。
X線光電子分光法はXPS（X-ray Photoelectron Spectroscopy）
の名称だけでなく，ESCA（Electron Spectroscopy for 

Chemical Analysis）の呼び名で₁₉₇₀年代以降広く知られて
いる。

図 ₆　s軌道（球形），p軌道（亜鈴状）

図 ₇　p軌道（左）と s軌道（右）
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DV-Xα 分子軌道法による XPSスペクトルの理論と実験的評価およびマテリアルズ・インフォマティクスの応用

　XPSは励起源として軟 X線を用いているため，励起光に
よる試料損傷が少なく，絶縁物の帯電も容易に除去できる
ことから，金属材料だけでなく，高分子材料など多くの材
料に対して測定が可能です。
₂-₄-₂　原理

　XPS はMgKα，AlKα などの軟 X線を物質（A）に照射
し，物質（A）のイオン化に伴い放出される光電子 e-を補
足しエネルギー分析を行う手法です。

A + hν  = A + ∗ + e- （₁）

励起源として X線を用いる方法が XPSで，一方真空紫外光
を用いる方法が真空紫外光電子分光法（UPS: Ultraviolet 

Photoelectron Spectroscopy）と呼ばれています。
　固体表面における光電子放出の模式図を図 ₈に示す。

　また図 ₉に PTFE（polytetrafluoroethylene）フィルムを
分析して得られた光電子スペクトル（ワイドスペクトル）
を示す。光電子は各電子軌道から放出されるため，得られ
る光電子ピークは図に示すように元素と電子軌道でそれぞ
れ表記する。図 ₉では C₁s，F₁sと表記されている。

　図 ₈の光電子放出過程は式（₂）で示すことができます。

Ek = hν  - φ  （₂）

ここで φ は固体の仕事関数（work function）です。電子が

フェルミ準位までの準位を全て満たし，照射 X線エネル
ギーが十分に大きいときに放出光電子のエネルギー分布が
測定できるならば，式（₃）が成り立つ。

Ek = hν  - φ  - Eb （₃）

式（₃）において，hν は一定，Ekは測定運動エネルギーで
あるから，φ がわかれば Eb（束縛エネルギー，または結合
エネルギーと呼ばれているが，ここでは結合エネルギーで
表記します）が求められる。固体試料の場合，結合エネル
ギーはフェルミ準位を基準として表されます。この基準と
なるのは，試料とスぺクトロメータのフェルミ準位が平衡
しているという仮定に基づいている。この仮定は金属など
導電性物質に対しては成り立つが，絶縁性物質では光電子
の放出により，物質表面に過剰の正電荷が溜まる。この現
象は帯電効果（charging effect）と呼ばれ，物質表面に正
電荷が溜まることにより，光電子が真空に放出されるとき
の運動エネルギーが減少する。この帯電効果により見かけ
上結合エネルギーが増加して観測される。従って，正しい
結合エネルギーを得るためには，この見かけの結合エネル
ギーの増加分を補正しなくてはならない。帯電効果の防止
法としては低速電子線等の照射などがある。

₂-₅　DV-Xα分子軌道法によるXPSスペクトルの理論計算

　DV-Xα 法のための総合支援環境が開発されている。とく
に初心者がDV-Xα法のプログラムを総合的に使えるように
するためにその環境が整えられていると思われる。
　この総合支援環境は以下のプログラムから構成されてい
る₁₂︶。
（₁）DV-Xα 法プログラム一式
（₂）秀丸エディタ（シェアウェア）
（₃）DY-Xα 法計算支援環境（秀丸エディタマクロ集）
（₄）結晶構造，電子・核密度等の ₃次元データ，及び結

晶外形の可視化プログラム VESTA

（₅）教育用分子軌道計算システム eduDV

（₆）構造ファイル建艦システム Open Babel

₂-₅-₁　Si diamond structureの ₃次元可視化

　Siの結晶はダイヤモンド構造をもつ。VESTAを用いて作
図する Si結晶の基本データを表す（図₁₀参照）。

図 ₈　光電子放出模式図

図 ₉　PTFEフィルムの光電子スペクトル（ワイドスペクトル）

図₁₀　Siダイヤモンド結晶構造の基本データ
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　結晶構造，電子・核密度等の ₃次元データ，及び結晶外
形の可視化プログラム VESTAを用いた Si diamond structure 

の ₃次元可視化の設定の流れを示す。（図₁₁から図₁₄）
　次に，Siのエネルギー準位について検討する。
　Si–Si はそれぞれ（₁s, ₂s, ₂px, ₂py, ₂pz, ₃s, ₃p）の₂₈個の
電子配置から結合軌道を形成している。右端の数字は分子
軌道における電子の占有数を表す。電子はエネルギー準位

の低い軌道から順に ₂個ずつ入る。（パウリの排他律）（Si–

Si は合計₂₈個）
　次にエネルギー準位図と電子の占有割合について検討す
る。図₁₅は各軌道の占有割合となっている。
　XPSとは試料表面に X線を照射し，試料表面から放出さ

図₁₁　VESTAを用いた設定画面の流れ（A）

図₁₂　VESTAを用いた設定画面の流れ（B）

図₁₃　VESTAを用いた設定画面の流れ（C）

図₁₄　VESTAを用いた設定画面の流れ（D）

図₁₅　Si–Siのエネルギー固有値

 

図₁₆　Si–Siのエネルギー準位図
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れる光電子の運動エネルギーを計測することで，試料表面
を構成する元素の組成及び，化学結合状態を分析する手法
である。
　原子の価電荷や原子間の距離など，分析対象となる原子
周囲の電子状態によって起こる結合エネルギーの変化（化
学シフト）が大きく化学結合状態を比較的容易に識別可能
であることが特徴として挙げられる。
　図₂₀は Al-Kα 線の照射による Si –Siから放出された光電
子のエネルギー Ekを測定し，電子の結合エネルギー EB

（Binding Energy）を求め，図示したものである。
　₅ σg，₂πuより上の軌道レベルは空軌道であり光電子ス

ペクトルは現れない。このことはエネルギー準位値 [f₀₈e] 

を見てもよくわかる。
　上図はエネルギー準位値 [f₀₈e] も確認しながら比較する
ように前述のとおり空軌道は XPSでは消え，₅ σg，₂πu の
二つの結合による合計（電子 ₄個）の XPS 強度が ₄ σu，₄ 
σg のほぼ ₂倍になっていることが確認できる

₂-₆　SESSA

　SESSA（Simulation of Electron Spectra for Surface 

Analysis）とは，NIST（National Institue of Standards and 

Technology）のデータベースで，オージェ電子分光及び X

線光電子分光による定量分析のためのシミュレーターであ
る₁₅︶。
　このデータベースの目的は，表面分析のためのオージェ
電子および X線光電子スペクトル（AES/XPS）の定量的解
釈を容易にし，ルーチン分析における定量の精度を向上さ
せることである。この目的のために，データベースは，所
与の組成を有する試料の電子スペクトルの定量的解釈を行
うのに必要な物理的データを含む。関連データの検索は，
包括的なデータベースを照会する小規模なエキスパートシ
ステムによって実行される。SESSA内では，ピーク強度の
推定はもちろん，放出電子束のエネルギーおよび角度分布
を提供するシミュレーションモジュールも利用可能である。
エキスパートシステムがその作業を達成するために必要と
する情報は，実際に測定を実施する際に実験者が行った機

図₁₇　Siの電子のエネルギー準位における占有割合

図₁₈　Si–Siの各軌道におけるDOSの出力画面（a）₃s（b）₃p（c）
₃d（d）total

図₁₉　エネルギー準位図と状態密度図の比較

図₂₀　Si–Siに Al-Kα 線を照射したときの XPSスペクトル

図₂₁　Si–Siの（a）DOSと（b）XPSスペクトルの比較
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器設定とよく一致し，サンプル組成の初期推定値によって
補完される。
　SESSAは ₂ つの主な用途に使用できる。まず，定量的
AESと XPS（微分逆弾性非弾性平均自由行程，全非弾性平
均自由行程，微分弾性散乱断面積，全弾性散乱断面積，輸
送断面積，光電クロス電子衝突イオン化断面，光電子線形
状，オージェ電子線形状，蛍光収率及びオージェ電子後方
散乱係数）を用いて，第 ₂に，層状試料および表面上の島，
線，球および層状球などのナノ構造について，オージェ電
子および光電子スペクトルをシミュレートすることができ
る。ユーザーが指定した組成と寸法のシミュレートされた
スペクトルは，測定されたスペクトルと比較することがで
きる。次に，組成および寸法を調整して，シミュレートさ
れたスペクトルと測定されたスペクトルとの間の最大の一
貫性を見出すことができる。
　SESSAのシミュレーションの概要は次の通り₁₅︶。

　なお，SESSAは，試料の制約がないので，高価なもの，
有毒物，その他，現在，形成できていない物質構造も取り
扱うことができる。

₂-₇　秘密分散

　秘密分散法を用いた，表面分析データの保存方法につい
て検討した。
　Comproを用いて表示した X線光電子分光データ（図₂₈）
を，ファイル名を確認（図₂₉），Winzipを用いて圧縮（図
₃₀），Pro-Keeperを用いて保存（図₃₁）できた。データの
解凍は，逆の手順を行うことにより，データの取り出しが
可能であった。

図₂₂　SESSAの起動と初期設定

図₂₃　試料情報

図₂₄　X線源

図₂₅　X線源／検出器の位置

図₂₆　エネルギー範囲

図₂₇　シュミレーション
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₃ 　マテリアルズ・インフォマティクス

　材料探索とは，一般に既知物質の既知特性に対し，別の
物質で同等ないしそれを超える特性を実現することを指
す₆︶。研究者が経験と勘に基づいて物質を合成し構造や特
性などを評価するということが行われてきたが，実験科学
や計算科学が高度化する一方で，大量のデータと人工知能
が加わり，これまでにないようなスピードで複雑な現象の
理解や社会的課題の解決が可能になり始めている。

₃-₁　探索・合成・データ蓄積の循環

　蓄積したデータをデータ科学者が AI技術を駆使してシ
ミュレーションする。→その結果を基に材料研究者が試作
品を合成→新しいデータが蓄積され，データの標準化や品
質の向上がもたらされる。

₃-₂　探索の場に第 ₁原理計算を導入

　第 ₁原理計算の導入により，コンピューター上で物質の
諸性質を電子状態に基づいて計算し，基本的なデータベー
スを構築することが可能になった。これと経験に基づく
データとを合わせ，人工知能のような情報科学の手法を投
入して未知の材料の機能を推定する道が拓けてきた。さら
に，多数の化合物群を一度に実験的に自動合成する方法や
研究の各段階で自動的に特性を計測しデータとして蓄積す
る方法を組み合わせることによって，合理的かつ高速に求
める特性を持つ未知の物質へ近づいていくことができるよ
うになってきている。
　これは，マテリアルズ・インフォマティクスと呼ばれ，
実験なしで材料探索ができると紹介されている₁₁︶。

₃-₃　DV-Xα 法による新材料の探索の試み

　DV-Xα法は周期表の全元素を容易にとらえることができ，
クラスターモデルを用いて電子構造の計算ができるという
利点がある。
　実用の金属材料を設計する上でDV-Xα分子軌道法が有用
な手段になり得る具体例を示されている₁₆︶。合金はある金
属に別の金属を添加して得られるが，その合金効果は添加
元素の近傍の局所的な電子状態の変化が反映されたものと
考えられる。従って，合金の電子状態を，合金元素の原子
の周りに母体の金属原子を配置させたような簡単なクラス
ターで，有効に近似できるとされている。一つの具体例と
して，ジェットエンジンなどの構造材料として使われるNi

基超耐熱合金があげられている。この合金はNi母相に析出
する Ni₃Al相により強化されている。そこで，合金クラス
ターMNi₃Al₆について，添加元素Mを周期表にしたがって
変えながら電子構造の計算を行う。得られたパラメーター

図₂₈　Comproを用いて表示した X線光電子分光データ

図₂₉　X線光電子分光データ（ファイル名の確認）

図₃₀　X線光電子分光データ（Winzipを用いたファイルの圧縮）

図₃₁　Winzipを用いたファイルの圧縮した X線光電子分光データ
を秘密分散させ，保存（秘密分散には，Pro-Keeper（イノ
ベーションファーム社製）を利用）
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を用いて合金元素の固溶性の予測を行っている。

おわりに

　未知物質の表面について，スペクトルデータ解析ソフト
を用いてシミュレートし，実験結果を模擬して得られた
データをもとに，ピークのエネルギーから元素を推定する。
推定された元素について，DV-Xα 法によって電子状態を計
算しその物質の特性を推定すると同時に XPSスペクトルの
理論計算を行い，両者を比較評価する。
　こうした一連の作業の学習と運用を体験する初歩的な教
育システムを構築した。
　この技術を応用して材料開発に近づくことができれば幸
いである。
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