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1. 序論  

二酸化チタン（TiO2）は光触媒や金属ナノ粒子担体

など幅広い用途があり、最安定表面である TiO2(110)

面は触媒モデル表面として広く研究されてきた。さて、

超真空高温下で TiO2(110)を処理すると、TiO2(110)-(1

×2)構造への相転移がおきる。大西らは STM 観察の結

果 Ti2O3-added row 構造を提案した[1]。近年最表面構造

に敏感な高速陽電子回折法(TRHEPD)の実験[2]がなさ

れ、非対称Ti2O3-added row 構造が提案された。本研究

では、非対称Ti2O3-added row 構造の安定化の原因を調

べるため、密度汎関数理論計算で詳細に解析した。 

2. 理論計算手法 

計算は密度汎関数法を用いた第一原理計算に基づい

たソフトウェアである VASP5.4.4 を用いた。対称Ti2O3 

added row 構造[1]と、非対称Ti2O3 added row 構造[2]の

それぞれについて、周期境界条件の下、8 層最適化し

た。それぞれの構造エネルギーや電荷密度、状態密度、

バンド構造を導出した。 

3. 結果  

両構造のエネルギーを比較すると、非対称 Ti2O3 

added row 構造では-715.55eV、対称 Ti2O3 added row 構

造では-715.33eV と、非対称 Ti2O3 added row 構造が 1

ユニットセルあたり 0.22eV低いという結果を得た。 

非対称Ti2O3 added row構造と対称Ti2O3 added row構

造それぞれの状態密度(DOS)を Fig.１に示す。対称

Ti2O3 added row 構造では，状態密度がフェルミエネル

ギーを横切っている。TiO2は本来半導体であるので、

バンドギャップ内に準位は存在しない。TiO2(110)-(1×

2)構造では、Ti3+が表面ユニットセルあたり、2 個でき

る。このため、伝導帯直下にTiに由来する欠陥準位が

予想される。対称Ti2O3 added row 構造では、Fermi面

を横切る欠陥準位が生成していると考えられる。一方

非対称Ti2O3 added row構造では欠陥準位に起因するバ

ンド幅は小さく、フェルミ準位付近には殆ど状態を持

たない。現在、局所電子密度やバンド構造を詳細に検

討し、安定化機構の詳細について検討している。 
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Fig. 1. 非対称Ti2O3構造（赤）と対称Ti2O3構造（黒）

の DOS 

 

 

 


