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Fig. 1 aAl2O3[12̃10](101̃4)Σ13双結晶中で観察された二種類の原子構造(a), (b)の ADFSTEM 像(上段)および ABFSTEM
像(下段)．図中に示された構造モデルは第一原理計算によって得られた，(a)準安定構造，(b)最安定構造を示している．

ABFSTEM 像では粒界近傍の酸素原子カラム(赤矢印)が明瞭に観察できる．
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(f)高分解能 STEM による分析技術

aAl2O3Σ13粒界における 2 種類の安定構造の原子分解能観察
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aAl2O3 の多結晶体は高温構造材料として幅広く用いられ

ている．多結晶体の諸特性は，粒界構造に大きく影響を受け

るため，粒界の原子構造を支配する主要因子を明らかにする

ことが特性の理解に極めて重要である．本研究では粒界形成

時のガス雰囲気と粒界原子構造の相関を検討するため，

97Ar＋3H2 雰囲気中で熱拡散接合により aAl2O3Σ13

[12̃10](101̃4)双結晶を作製し，収差補正 STEM(Scanning

transmission electron microscopy，走査透過型電子顕微鏡

法)により観察を行った．Fig. 1 は粒界領域から得られた原

子分解能 ADF /ABF (Annular darkfield /Annular bright

field，環状暗視野/明視野)STEM 像である．本実験では，

同一の双結晶中で Fig. 1(a)および(b)の二種類の粒界原子構

造が観察された．Fig. 1(a)の構造では，Al 原子が粒界を中

心に鏡面対称に配列しているのに対して，(b)の構造では，

Al 原子は鏡面対称位置から半周期ずれた位置に配列してい

ることが分かる．これらの実験像を理論計算から予想される

安定な粒界構造と比較した．第一原理計算で得られた構造モ

デルを Fig. 1 中に示している．Fig. 1(a)に示した構造は，

第一原理計算で二番目にエネルギーが低いと予測されている

準安定構造，(b)は最安定構造と良く一致していることが確

認された．また，(a)に示した構造は大気中で作製した Σ13

粒界の原子構造と類似している(1)．一方，(b)はこれまでに

報告されていない構造であり，本実験条件により安定化され

た構造であると考えられる．本実験結果から，多結晶体の焼

結時のガス雰囲気が粒界の原子構造に影響を与えることが示

唆される．
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