
Mg2Si単結晶の Si空孔欠陥形成に対する酸素の効果 

Effect of oxygen on the formation of Si vacancy defects in Mg2Si single crystal 
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Mg2Siの熱電性能を向上するためには点欠陥の理解が欠かせない。これまで我々は、Mg2Si多結

晶に Mg 格子間欠陥(Mgi)が存在するのに対し[1,2]、Mg2Si 単結晶には Si 空孔欠陥(VSi)が存在する

ことを明らかにしてきた[3,4]。計算によると、Mg2Si における欠陥の形成エネルギーは Mgi より

も VSiの方が高いことが報告されており[5]、Mg2Si 単結晶で VSiが形成された理由は不明である。

そこで、本研究では VSiに酸素が侵入(OSi)して安定化する可能性を検討した。 

第一原理計算Wien2k [6]を用いて、Mg2Si、Mg2Si+Mgi、Mg2Si+VSi、およびMg2Si+OSiについて、

2×2×2スーパーセルの結晶構造モデルを作成して全エネルギーを計算した(図 1)。文献[5]で報告

されている通り、Mg2Si+VSiの全エネルギーはMg2Si+Mgiより高いことを確認した。どちらもMg2Si

より高いことから、高温で Mg2Si を作製した場合に VSiや Mgiが形成されることがわかる。実際

にMg2Si単結晶の作製温度はMg2Si多結晶より高く、その結果、Mg2Si単結晶に VSiが形成された

と考えられる。さらに、Mg2Si+OSiの全エネルギーは Mg2Si より低くなっており、OSiが形成され

ると安定化することがわかった。講演では、X 線光電子分光と光電子ホログラフィーによって、

Mg2Si単結晶の Oの有無を調査した結果も報告する。 
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Fig. 1 Total energy of Mg2Si with and 

without a point defect. 
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