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1. 研究背景 

化合物半導体 ZnSnAs2は、分子線エピタキシー（MBE）によって InP 基板上に格子整合し、磁
性元素の Mn を添加することにより室温で強磁性を発現する半導体スピントロニクス材料である
[1]。ZnSnAs2:Mn 結晶中で Mn がどのような分布をしているのか 3D アトムプローブトモグラフィ
ー(以下 3DAPT)を用いて調べた結果、成長した ZnSnAs2:Mn はスピノーダル分解により不均一な
Mn分布となっていることが分かった。強磁性半導体では、磁性元素のクラスタリングが、磁気特
性に強く影響することが報告されている[2]。そこで、不均一 Mn分布と磁気特性の関連性を調べる
ため ZnSnAs2:Mnエピタキシャル薄膜において 3DAPT のデータをさらに解析、Mn原子空間分布を
再構成し、結晶構造内の Mnのクラスタリングを確認することを目的とした。 

2. 実験方法 

3DAPT の 3 次元原子像から取得した As 原子座標と、理論的に構成したカルコパイライト構造の
ZnSnAs2の As原子座標を比較し、3 次元原子像上でのユニットセルの位置を推定する。このとき、
As 原子間の最短距離が、理論では 4.158Å、3 次元原子像では 4.171Å（平均）であり、近い値と
なった。3次元原子像から 4 ユニットセル分（1 辺 11.76Åの立方体）の座標情報を取り出し、理想
格子の ZnSnAs2に 3 次元原子像から得た Mn 原子の座標を重ね合わせる。Mn 原子周辺のカチオン
サイトと Mn 原子の距離を測り、最近接のカチオンサイト(Zn, Sn)に Mn を置換することで結晶再
構成を試みた。このとき、全ての Mn 原子は、理想格子の原子間最近接距離(2.56Å)よりも距離が
短い 2.5Å以内にあるカチオンサイトに置換された。 

3. 結果 

Fig.1 に再構成前と再構成後の 3次元原子像を示す。各原子 Zn（水色）、Sn（黄緑色）、As（ピン
ク色）、Mn（黄色）で構成される。Mn原子 12 個のうち、Znと Snにそれぞれ 6個ずつ Mn原子が
置換された。また、Fig.2 は再構成結果の Mnと As のみ表示したもので、ここから Mnが 1 つから
なる Mn monomer と、Mnが 4つからなる Mn tetramer の Mn-Asのクラスタリングを確認すること
ができた。 
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     Fig.1 Mn原子位置補正前（左）と補正後（右）         Fig.2 Mn-Asクラスタの形態 
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