
 

図 1：(1)式の関係(a)および構造状態図(b) 
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1. はじめに	
 これまで我々は A8-NBN 化合物

における 3配位グラファイト構造の出現が，配

位数の減少に伴う平衡原子間距離の急激な減

少と 3 配位での結合次数の増大に密接に関連

していることを指摘してきた [1]。本研究では，

結合次数，平衡原子間距離を用いた簡単なエネ

ルギー式を提案し，3配位構造と 4配位構造の

相対的安定性の支配因子について検討を行う。 

2. 計算方法	
 結合次数 pとイオンの静電エネ

ルギーを考えると 3配位構造と 4配位構造の凝

集エネルギーDe 比は簡単に次式で与えられる。 
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ここで上付き数字(3)，(4)は 3 配位と 4 配位を

意味し，K（>1）は層間相互作用に関連する補

正係数，reは平衡原子間距離である。p(3)は Bond 

Order Potential [2]を用いて，3配位，4配位，6

配位構造に関する第一原理計算結果を再現す

るように定める[1]。 

3. 計算結果及び考察	
 図 1(a)は 5つのA8-NBN

化合物（C，BN，BeO，Si，AlP）について (1)

式の関係を示したものである。De
(3)/De

(4)と p(3) 

×re
(4)/re

(3)の間に明確な比例関係が存在してい

ること，さらにDe
(3)/De

(4)>1に位置するCと BN

では 3 配位構造が安定，De
(3)/De

(4)<1 における

BeO，Si，AlP では 4配位構造が安定であるこ

とから，(1)式が妥当であることがわかる。図

1(b)は，これまでに指摘してきた配位数の減少

に伴う平衡原子間距離の急激な減少を特徴づ

ける re
(3)/re

(4)と 3 配位での結合次数の増大を特

徴づける p(3)をパラメータとする構造状態図を

示したものである。ここで De
(3)/De

(4)=1 により

得られる相境界は図 1 に示した比例関係から

見積もった値 K=1.09 を用いて定めた。この図

から BeO については，等電子系列である C，

BNと比較して p(3)が小さいことが，3配位構造

の不安定化をもたらしていることがわかる。一

方，Si，AlPのような原子番号の大きな元素か

ら構成される A8-NBN 化合物においては，層間

距離が小さくなること（配位数が増加する傾向

にあること）を反映して re
(3)/re

(4)が増加して 1

に近づく傾向にあり，その結果として 3配位構

造を安定化するために必要な p(3)が 1.2 程度と

非常に大きくなる。このために 3配位構造をも

つことができないと考えられる。 
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