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研究の概要 
陽電子（電子の反粒子）を用いた回折実験は、表面感度が非常に高いが、ビーム強度が弱いとい

う難点があった。本研究課題では KEK 物構研の高輝度･高強度低速陽電子ビームを用いてこれを

克服し、全反射高速陽電子回折(TRHEPD)と低速陽電子回折(LEPD)の実用的装置を開発する。これ

らを用いて、他の手段では難しかったさまざまな結晶表面の構造（原子配置）を決定する。 
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１．研究開始当初の背景 
電子の反粒子である陽電子を用いた回折

実験は、 (1)理論的扱いが単純である、(2)表
面感度が高い、(3)散乱因子が X 線のようにな
めらかである、等の特徴がある。このため，
固体表面の高信頼度の構造解析が可能であ
る。しかし反粒子を高強度で得ることは難し
く、従来の研究の強度では本来期待される成
果が出ず、高輝度･高強度の陽電子ビームに
よる陽電子回折法の開発が求められていた。 

 
２．研究の目的 
二種の陽電子回折法である全反射高速陽

電 子 回 折 (TRHEPD, total-reflection 
high-energy positron diffraction)と低速陽
電 子 回 折 (LEPD, low-energy positron 
diffraction)の実用的装置を開発し、，固体表
面の研究に応用して、これまで確定していな
かったさまざまな結晶表面の構造（原子配
置）を決定する。さらに発展的課題として、
表面原子位置の直接決定よる表面構造解析
手法も開発する。 

 
３．研究の方法 
これまでにない高輝度・高強度の陽電子ビ

ームを得るために、KEK 物質構造科学研究
所の高強度低速陽電子ビームを高輝度化し
て利用する。高輝度化には陽電子独特の方法
である Ni または W の薄膜を用いた透過型
輝度増強法を用いる。TRHEPD ステーショ
ンと LEPD ステーションを製作し、電子回折

法では困難とされる表面の構造解析を行う。
また、TRHEPD パターンをパターソン関数
で解析する方法と、LEED パターンを測定し
逆変換で原子像を求める陽電子ホログラフ
ィ法によって、表面原子配置の構造モデルを
仮定しない直接決定を試みる。 

 
４．これまでの成果 
[1] 高輝度･高強度低速陽電子ビームの生成 

KEK 低速陽電子実験施設の陽電子ビーム
の輝度を生成直後の約 1000 倍に増強した。
これは放射性同位元素を用いたビームに比
べると 60 倍の輝度増強である。これにより
陽電子ビームでの試料方位調整がリアルタ
イムでモニタを見ながら行えるようになり、
表面超構造の分数次の回折スポットもよく
観測できるようになった。測定時間も大幅に
短縮できた。データの質も飛躍的によくなっ
たので、陽電子の全反射を強調して、反射高
速陽電子回折（RHEPD）を全反射高速陽電
子回折（TRHEPD）と改称した。 
[2] 表面超高感度の実証 

Si(111)-(7×7)再構成表面を利用して、
TRHEPD が最表面原子配置に非常に敏感で、
次のような優れた特徴をもつこと明らかに
した。（1）固体内部で陽電子のポテンシャル
エネルギーが正のため、臨界視射角 θC以下で
入射した陽電子は全反射され、回折パターン
は最表面だけの情報を伝える。（2）陽電子は
全反射領域とブラッグ反射領域が十分重な
る唯一の粒子である。（3）θC より大きな視
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射角で入射すると、最表面直下の構造にも敏
感になり、視射角を変えて測定すれば、望む
深さまでの情報が得られる。 
[3] シリセンおよびグラフェン 

C 原子や Si 原子の単層膜であるグラフェ
ンやシリセンは、基礎科学的な興味および高
速電子デバイスへの応用への期待から広く
研究されている。Ag(111)表面上のシリセン
について、TRHEPD の回折パターンの（0, 0）
スポット強度のロッキング曲線を測定し、バ
ックリング（凸凹）の大きさ、吸着高さ（下
層の Si 原子と基板の銀原子との距離）、Si-Si
結合間の角度を、実験的に初めて求めた。結
果は理論の予想と一致した。続いて、金属表
面上のグラフェンについて、バックリングの
有無や吸着高さを決定することを開始した。 
[4] 半導体表面上の貴金属ナノワイヤ構造 

半導体表面に貴金属を蒸着すると、ナノワ
イヤといわれる一次元構造ができることが
ある。Ge(001)-(8×2)-Au ナノワイヤ構造は、
10 年ほど前に発見されたが、未だに詳細が確
定していない。 (0,0)スポットのロッキング
曲線を用いて、その原子配置の解析を開始し
ている。ナノワイヤ構造は１次元系特有の新
規な電子物性が発現することがあり、表面物
性の解明に興味が持たれている。そのために
は原子配置の決定が必須であり、TRHEPD
への期待は大きい。 
[5] 酸化チタン 
二酸化チタン（TiO2）は、光触媒機能をは

じめさまざまな触媒機能を生かして広く用
いられている。しかし、たとえばルチル型
TiO2(110)-(1×1)面を超高真空中で熱処理し
て得られるルチル型 TiO2(110)-(1×2)表面は、
30 年来、表面原子配置の詳細がわかっていな
い。我々はこの表面の解析に挑戦している。
予備的な結果であるが、20 年以上前にて提案
された Ti2O3(iv)モデルが TRHEPDのデータ
を最も良く説明できることが明らかになっ
た。特に、他の手法では区別ができないとさ
れていた、最表面の酸素原子の有無の判別、
および配置の位相の異なる Ti2O3(iv)と
Ti2O3(ih)構造の区別が容易に区別できてお
り特筆に値する。 
[6] まとめ 
 陽電子回折が表面の構造（原子配置）に極
めて敏感であることを証明し、確定されてい
なかったさまざまな結晶表面に適用してい
る。そのインパクトは大きく、今後陽電子回
折は、表面構造解析の決定的手法として、3
次元結晶の構造解析でX線回折が担っている
ような役割を担うようになるであろうと期
待される。 
 
５．今後の計画 

TRHEPD では，巨大ラシュバ効果を発現
する重元素が吸着した金属表面の構造解析
を行い，原子位置と表面電子状態のスピン分

裂幅との関連性を明らかにする。また、パタ
ーソン関数解析法を用いて、実験結果からの
直接的な最表面原子配置導出法の開発を試
みる。 

LEPD では、装置を完成させ、それを用い
て先ず回折パターンの観測を行う。回折強度
と入射陽電子エネルギーの関係である I-V 曲
線を測定するシステムを構築し、トポロジカ
ル絶縁体の表面構造と表面状態の関係を明
らかにする。また、陽電子ホログラフィ法の
開発を行う。 
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