
Fig.1 The adsorption site and
structure of Ni atoms on
α-Al2O3(0001) 

Fig.2 The adsorption site and
structure of Ni atoms on TiO2(110)
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［［［［序序序序］］］］ 酸化物表面上の金属種は、触媒、センサー、デバイスにおいて重要な役割を果たす。特に、金属

－酸化物相互作用はこれらの性質を決定する重要なパラメータである。金属単原子と酸化物表面との

相互作用は、最も基本的で且つ、金属種生成の最初の過程における相互作用である。金属単原子

の吸着構造はこの相互作用を強く反映していると考えられ、酸化物単結晶表面上での金属単原子

の吸着構造を理論計算によって検討する研究が行われている。しかしながら、吸着サイトが酸素アニ

オンなのか、金属カチオンなのかといった点も含めて計算により結果が異なることもあり、構造に関して

は決定的な結論は得られていない。一方表面に蒸着された金属が通常長周期構造を持たず、回折法の

適応が困難なため、実験の報告はされていない。我々は単結晶表面上に高分散した金属の三次元構

造を解析することのできる偏光全反射蛍光 XAFS 法を用いて Ni 原子のα-Al2O3(0001)及び TiO2(110)上

での三次元吸着構造を調べた。 

[[[[実験実験実験実験]]]] 偏光全反射蛍光 XAFS測定は PF-BL9Aにて行った。偏光 XAFS測定はα-Al2O3(0001)について

は基板垂直、平行方向の 2 方位、TiO2(110)については面内異方性

を考慮して基板垂直方向と水平２方向（ ]001[],011[ ） の計 3 方位

の測定を行った。解析には REX2000(Rigaku)及び FEFF8を用いた。 

［［［［結果結果結果結果とととと考察考察考察考察］］］］  Ni の蒸着量を変化させながら測定した結果、

α-Al2O3(0001)では Ni 蒸着量 2x1013 atoms/cm2、TiO2(110)では

1x1013 atoms/cm2でNiが単原子状に高分散することが確認された。

このスペクトルに対して FEFF による三次元吸着構造解析を行った

結果、α-Al2O3(0001)ではFig.1のように酸素の three-hold hollow site

に吸着していることが分かった。1一方 TiO2(110)では吸着サイトはテ

ラス上には存在せず、Fig.2のようにステップ端に吸着していることが

分かった。2 二つの表面における結果を比較すると、吸着サイト

がテラス、ステップという相違点はあるが、両者とも吸着サイト

は基板のバルク結晶構造を考えたときの次のカチオン(Al3+,Ti4+)

サイトに相当した。すなわち、Ni 単原子は表面に露出することで

カチオンとの結合の切れた酸素のダングリングボンドと方向性

を持って強く相互作用しており、その結合は共有結合性であると

考えられる。 
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