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　長周期積層欠陥構造（LPSO:Long	
 Period	
 

Stacking	
 Order）型Mg合金（Mg97Zn1Y2）は

超ジュラルミンより軽量で，高強度かつ高

耐熱性を示すことが判明している．LPSO構

造は，図1に示すように，母相hcp構造の

[0001]方向に対して周期的に積層欠陥が導

入されることで長い周期性を有する構造と

なる．LPSO構造の1つである18R構造では，

6周期ごとに現れる積層欠陥部に溶質原子

が濃化することが確認されている．本研究

ではこの新奇なミクロ組織の生成機構を，

原子レベルでのエネルギー計算から解明す

ることを目的とした．

　 18R構造形成の素過程として，(i)積層欠

陥の生成，および(ii)Zn,Yペアの規則化が

考えられる．そこで，積層欠陥の生成が先行するシナリオ(a)と，溶質原子

の規則化が先行するシナリオ(b)が考えられる．それぞれのシナリオの妥当

性を調べるため，第一原理計算ソフトVASPを用いて素過程を抽出したモデル

のエネルギーを計算した．

　 シナリオ(a)の検証のために，hcp構造のMgモデルと，18R構造のように周

期的に積層欠陥を含むいくつかの構造モデルの計算を行った．結果はhcp構

造が最安定であり，18R構造は他の周期構造とのエネルギー差が小さいこと

から，積層欠陥が先行して生じるとは考えられない．

　 シナリオ(b)の検証のため，Zn，Yペアを[0001]方向に4〜9周期ごとに配置

したhcp構造のMg合金モデルの計算を行った．結果は6周期ごとに配置したモ

デルが最安定となった．このことから，溶質原子が先行して規則化すること

が示唆される．
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1.1.2 LPSO相
LPSO相型Mg合金はMg-Zn-Y合金で見出されたが，その後Mg-TM-RE系合金（TM:Transition

Metal，RE:Rare Earth）の系統的な調査によって，TMがコバルト（Co:Cobalt），ニッケル
（Ni:Nickel），銅（Cu:Copper），亜鉛（Zn:Zinc）で，REがイットリウム（Y:Yttrium），ガド
リニウム（Gd:Gadolinium），テルビウム（Tb:Terbium），ジスプロシウム（Dy: dysprosium），
ホルミウム（Ho:Holmium），エルビウム（Er:Erbium），ツリウム（Tm:thulium）である場合
に，LPSO相が形成されることがわかった．また，最近では，Mg-Al-Gd合金でも LPSO相の
形成が報告されている．

組織的特徴
　図 1.1に示すように，LPSO相は母相 hcp構造の c軸方向に比較的長い周期性を有する

18R構造であることが報告されている [2]．さらにAbeやNieらの high-angle annular dark-field

scanning transmission electron microscopy（HAADF-STEM：走査透過電子顕微鏡法）観察によ
り，18R型LPSO相は，明るいコントラストで現れている最蜜原子面6，7周期毎にZnとREが濃
化した 2原子層が存在する濃度変調由来の積層変調構造であることも明らかになっている．具体
的には，MgはABABAB...とhexagonal構造を有するが，18R構造は局所的にABABACBCB...

と cubic構造を取り，この fcc構造に溶質原子が濃化している．現在では，図 1.2に示すように，
18Rのみではなく，10H，14H，24Rなどの多形が存在することがわかってきた [7]．

図 1.1: HAADF-STEMで観察されたMg97Zn1Y2合金鋳造材中に観察される LPSO相 [2]．

図 1.2: LPSO相の多形．(a)10H structure，(b)14H strucutre，(c)24R sturcure[7]．
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図1:HAADF-STEMで観察された
Mg97Zn1Y2合金中に観察される
LPSO構造[1]．
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