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酸窒化物蛍光体 Sr2Si8-xAl2+xOxN14-x:Ce は、白色 LED 用材料として近年注目されている[1,2]。そ

の基礎物性を知る上で、結晶構造は最も基本的かつ重要な要素の一つであるが、Al/Si あるいは

N/O の占有サイトの区別が X 線回折による構造解析では困難なため、十分な情報が得られていな

かった。そこで今回、中性子線回折による構造解析により、本物質の詳細な結晶構造を求めるこ

とを試みた。 

本物質には 10 個の Sr/Al サイトおよび 14 個の N/O サイトがあるが、中性子線回折構造解析に

よって Al および O の占有サイト候補がそれぞれ 4 通り、2 通りに絞られた。しかし、完全なサイ

ト秩序が存在するわけではなく、部分的な占有状態が実現していることがわかってきた。そこで、

さらに詳細に占有サイトについての議論を行なうため、x=1 の場合について第一原理電子状態計

算を用いて各構造の全エネルギーを比較した。計算には平面波基底密度汎関数法プログラム

PHASE を用いた。 

各占有候補サイトのいずれかを Al あるいは

Oが占めていると仮定した全ての構造について

構造最適化を行なった結果、最低エネルギーを

取る構造が一通りに定まることがわかった。特

に、c 軸方向に延びる辺共有四面体から成る 1

次元鎖中の Si/Alサイトには、(1)全て Siが占有、

(2)全て Al が占有、(3)Si,Al が交互に占有、とい

ったサイト秩序が考えられ、これらの構造間に

存在するわずかなエネルギー差が、本物質の構

造的特徴を決める要因となっていることがわ

かった。 
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Sr2Si8-xAl2+xOxN14-xの結晶構造を c軸方向から 

見た図。VESTA[3]を用いて描いた。 
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