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遷移金属二ホウ化物である NbB2 は、高融点、高電気伝導率、高耐食性という性質を持ち、その

(0001)面には、加熱過程において表面のみに存在する炭化ホウ素 BC3 が形成されやすい。本研究で

は、この特異な BC3/NbB2(0001)の電子状態を詳しく調べるため、二次元表示型球面鏡分析器(DIANA)
を用いて直線偏光放射光による二次元光電子分光法(2D-PES)にて BC3/NbB2(0001)の価電子帯分散測

定を行った。その結果、BC3/NbB2(0001)価電子帯バンド分散の等エネルギー断面パターンを得るこ

とに成功した。パターンには、直線偏光励起による遷移行列要素の影響が現れており、各バンドを

構成する原子軌道について議論できるデータを得ることができた。 
 

  To investigate the electronic state of BC3/NbB2(0001) surface in detail, we measured two-dimensional 
photoelectron intensity angular distribution (PIAD) patterns by a display-type spherical mirror analyzer 
(DIANA) excited by a linearly-polarized synchrotron radiation. We have obtained two-dimensional constant 
energy surface of BC3/NbB2(0001) energy band. In these patterns, we can see the effect of transition matrix 
element by linearly-polarized light excitation, which enables us to discuss the atomic orbitals consisting of 
each band. 
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背景と研究目的： 遷移金属二ホウ化物であ

る NbB2 は、高融点、高電気伝導率、高耐食

性という性質を持ち、その(0001)面には、加

熱過程において表面のみに存在する炭化ホウ

素 BC3 が形成されやすい。BC3 は、グラファ

イトと同じ蜂の巣構造をとる単層物質であり、

グラファイトに比べると、面内の電気伝導度

が高く[1]、耐酸化性が向上することが実験で

示されている[2]。また、NbB2 上の BC3 は、

20 K 程度の高い超伝導転移温度を持つと理

論的に予想されており、基礎、応用の多くの

分野で注目を集めている。NbB2(0001)上での

BC3 形成については、Yanagisawa らによって

研究されており、NbB2(0001)上で初めて、表

面全体を覆う BC3を形成させることに成功し

た[3]。この膜が BC3 であることは、フォノン

分散測定とそれについての第一原理計算から

明らかにされている[4]。しかし、その電子状

態については十分に明らかになっていない。

そこで、本研究では、NbB2(0001)上の BC3 に

ついて、直線偏光を利用した二次元光電子分

光 測 定 (two-dimensional photoelectron 
spectroscopy: 2D-PES) [5]を行い、価電子帯か

らの光電子放出角度分布(PIAD)から原子軌道

解析を行うことを目的とする。我々独自の二

次 元 表 示 型 球 面 鏡 分 析 器 (Display-type 
spherical mirror analyzer: DIANA) [6]と立命館

大学 SR センターの軟 X 線ビームライン

BL-7[7]の直線偏光の放射光を組み合わせ、測

定した PIAD に非対称性が見られれば、その

非対称性からバンドを構成する原子軌道の解

析が可能となる。 
実験： 二次元光電子分光(2D-PES)測定は、

立命館大学 SR センター BL-7  に設置され
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て い る DIANA を 用 い て 行 っ た 。

BC3/NbB2(0001)の作製は、以下の手順で行っ

た。まず、電子衝撃加熱による 1000℃加熱で

試料を脱ガスした後、Ar+イオンスパッタと

1000℃加熱により O を除去した。この真空中

での加熱で、NbB2 中に含まれる不純物とし

ての C が表面析出してくる。そして、析出し

てきた C は最表面の B 層の B と置換され、一

様な BC3 単層膜がエピタキシャルに作製さ

れる。試料組成の確認は、オージェ電子分光

法を用いて行い、低速電子回折(Low Energy 
Electron Diffraction : LEED) 測定で表面の結

晶構造を確認した。その後、2D-PES の測定

を室温にて超高真空 6.5×10-9 Pa 下で行った。

励起光は水平面内の直線偏光 ( ex = 1, ey = 0, 
ez = 0 ) であり、 エネルギーは 40 eV を用い

た。また、角度分解能は約 1°である。 
  
結 果 お よ び 考 察 ：  LEED 測 定 で

BC3/NbB2(0001)表面の結晶構造を確認したと

ころ、Fig. 1 のように 1×1＋√3×√3のきれいな

パターンを得ることができた。破線の三角格

子の頂点は、NbB2(0001)バルクの 1×1 パター

ンを示しており、その上に整合して√3×√3 構

造 を と っ て BC3 が 配 列 し て い る

BC3/NbB2(0001)表面が得られたことがわかる。

また、Fig.2 (a)-(d) は NbB2(0001)、(e)~(h)は
BC3/NbB2(0001)の価電子帯における光電子放

出角度分布(PIADs)である。図中の全ての正六

角形は NbB2(0001)の第 1 Brillouin zone (BZ)を
示しており、図中に記した運動エネルギーは、

上下のパターンの光電子の運動エネルギーに

対応している。(a)～(d)、(e)～(h)を見ると、エ

ネルギーごとに異なるパターンが得られてお

り、3 次元のバンド分散マッピングが可能な

データを得られていることがわかる。また、

それぞれのパターンには、直線偏光励起による

遷移行列要素の影響による非対

称性が現れている。 

NbB2 と BC3/NbB2 の違いもはっきりとパタ

ーンに現れている。同じ光電子の運動エネル

ギーで比較すると、(a)と(e)は似たパターンで

あるが、(b)の BZ 内は輝点が少なく、(f)の BZ
内には規則正しい模様が見え全く違うパター

ンである。従って、(f)には、BC3 の電子状態

を反映したパターンが含まれていると考えら

れる。また、(c)と(g)においても、Γ点付近が

(c)は明るいが、(g)では暗いという違いが見ら

れる。(d)では、BZ の辺の中点である各 M 点

に 6 つの輝点が現れているが、(h)では M 点

由来の 4 点の輝点が見えており、その周りは

(d)と似ている。このように BC3 由来の電子状

態を 3 次元的に得ることに成功し、それを構

成する原子軌道について議論できるデータを

得ることができた。 
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Fig. 1 LEED pattern of BC3/NbB2(0001).  
Incident electron energy is 85.4 eV. 

Fig. 2 (a)~(d) and (e)~(h) are PIADs of NbB2(0001) and those of 
BC3/NbB2(0001) respectively. The PIADs above and below have the same 
kinetic energy. The hexagons indicate Brillouin zones of NbB2(0001). 


