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B-XRD1112 - PDF解析によるシリカガラスの構造評価

はじめに

PDF解析は、原子間距離と配位数の情報を散乱パターンから抽出することができます。さらに得られたPDFプロファイル

にRMC(Reverse Monte Carlo)シミュレーション※を適用すれば、非晶質の構造を解き明かすことも可能です。※あるセル

内の原子を乱数により移動させ、実測PDFプロファイルを最もよく再現することができる構造モデルを構築する手法。

測定‧解析例 

シリカガラスの構造モデルは、図1に示されるようなW.H.Zachariasenによって提唱された不規則編目構造が有名です

(1)。図1からシリカ結晶のSi原子はO原子を介して6員環を形成し（左）、シリカガラスのSi原子は6員環以外の環状構造

も形成していることが分かります（右）。この短距離構造を導出するために、RMCProfileソフトウェア(2)を用いてシミ

ュレーションを行いました。セルはガラスの原子数密度を考慮して一辺約35 Åの立方体とし、この中に、Si原子‧O原子

を合計3000個ランダムに配置したものを初期値としました。RMCシミュレーションを実行した結果、実測PDFとよく一致

する計算PDFプロファイルが得られました（図2）。計算PDFから再現された構造を図3に示します。環状構造中のSi原子

の個数分布をISAACSソフトウェア(3)にて求めたところ、図4に示す通り、6員環以外の環状構造も存在することがわかり

ました。これはシリカガラスが不規則編目構造を持つことを示唆しています(4)。

図1　シリカ結晶（左）‧シリカガラス（右）の構造モデル
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図2　実測PDFとRMCから得られたPDF

図3　RMCから得られたシリカガラスの構造
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図4　環状構造中のSi原子数の個数分布
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推奨装置‧推奨ソフトウェア

全自動多目的X線回折装置 SmartLab　＋　CBO-E集光光学系

高分解能‧高速1次元検出器D/tex Ultra 250 HE

ハイブリッド型多次元ピクセル検出器 HyPix-3000 HE

X線分析統合ソフトウェア SmartLab Studio II （PDFプラグイン）
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おすすめの製品

HyPix-3000/3000HE

ハイブリッドピクセル2次元検出器

粉末の高速測定から薄膜の2次元測定まで対応。

SmartLab

全自動多目的Ｘ線回折装置 SmartLab

装置が最適条件を教えてくれるガイダンス機能を実現。

SmartLab Studio II

X線分析統合ソフトウェア SmartLab Studio II

測定から解析まで、X線分析のすべてをこなす統合ソフトウ

ェア

rigaku.com • November 2024 • pg. 4

https://rigaku.com/ja/products/components/detectors/hypix-3000
https://rigaku.com/ja/products/x-ray-diffraction-and-scattering/xrd/smartlab
https://rigaku.com/ja/products/x-ray-diffraction-and-scattering/xrd/smartlab-studio-ii

