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Si(111)基板に Pb を蒸着した系では、Pb の蒸着量に

よって様々な表面超構造が存在することが知られてい

る[1]。そのうち、Pb の蒸着量が 1/3 ML と 1/6 ML の

構造は、低速電子線回折(LEED)法ではどちらも√3×√3

周期として観測されるが[2]、モザイク状の構造を示す

1/6 ML の構造においては、理論計算により 2√3×2√3 周

期を持つことが示唆されている[1]。しかし、これら２

つの構造は、LEED の回折パターンのみからは２つの

構造の判別は難しく、また、モザイク状の構造解析の

困難さから、詳細な原子構造の決定に至っていない。 

本研究では、Pb/Si(111)-√3×√3 構造について、全反射

高速陽電子回折(TRHEPD)法を用いて、層間距離およ

び原子密度をパラメータとして構造解析を行い、蒸着

量の同定と構造決定を行った。Fig.1 に層間距離と原

子密度のみを反映した条件で測定した(00)反射スポッ

トの視射角依存性（ロッキング曲線）を示す（青丸）。

先行研究で提唱されている 1/3ML と 1/6ML 両方の構

造モデル[1]と実験結果を比較検討するため、各原子層

の層間距離を変数としてデータ駆動科学を取り入れた

解析ソフト[3]を用いて構造探索を行った。その結果、

従来の構造モデルでは、両者とも実験結果を再現せず

(緑、オレンジ点線)、Fig. 2 に示す 1/6 ML の構造モデ

ルが、最も実験値を再現するロッキング曲線（赤線）

を示すことがわかった。また、1/3 ML の構造を初期値

とし、層間距離と Pb の原子密度を変数として解析を

行った結果、Fig. 2 の層間距離かつ表面における Pb の

原子密度が 1/6 ML に対応する値で実験値を最も再現

した（黒線）。このことから、今回作製した試料は 1/6 

ML であると結論づけた。また、本手法によって、こ

れまで難しいとされてきたモザイク層の構造について

も情報の得ることができると考えられる。 

講演では、実験及び詳細な構造解析結果を示し、構

造モデルの妥当性についても議論する。 
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Fig. 1. ロッキング曲線の実験値と解析結果 

 

Fig. 2. 本研究で提案する 1/6ML-モザイク相の構造 
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