
希ガス元素クラスターの構造
　

�体ポテンシャルエネルギー

　希ガス元素では，原子間距離 �での �体間相互作用

ポテンシャルエネルギー ����は次式で与えられる．

���� � ��

����
�

���
� �
���
�

���
� ���

�� はポテンシャルエネルギーが最小値 ��� になる原
子間距離である．第 �項は斥力の項，第 �項は引力の

項である．

　

対称性の高いクラスター

　対称性の高いクラスターの安定な構造を調べる．原

子数 � 個からなるクラスターにおいて，クラスター

全体のポテンシャルエネルギーは

� �
�
�

�������　． ���

で与えられる．ただし，��� � ����個の原子対のう

ち，原子間距離が �� である個数を �� 個とした．原子

が正 � 面体 ��	
������� や正 �� 面体 ��	���������

のコーナーを占めるクラスターでは，その構造は �つ

のパラメータ �で表される．
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とする．��は幾何学条件から得られる定数である．ポ

テンシャルエネルギーが最小になる �の値 
とすると，�
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��

�
���

� �	 ���

を満たすので，
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上式を 
について解くと，
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ポテンシャルエネルギーの最小値は
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である．�個の原子からなる正 �面体クラスターの場

合では、���� �に示す様に �種類の原子対がある．

ここでは，�つのパラメータ � として正 �面体を形成

する ��個の稜の長さを選んでいる．��� ���より 


 � ��!!�� ��，　�� � ����������� �!�

�� 個の原子からなる正 �� 面体クラスターの場合，

��	 �� は ���� �に与えられている．したがって，
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対称性がやや高いクラスター

　軸対称を持つ双 �角錐 �
����"���� ��#$��%��� や双

�角錐 �#�
�"���� ��#$��%��� の頂点に位置する原子

からなるクラスターの場合にはパラメータは �つで原

子配列の構造が決まる．&�"'�のように，�個の原子か

らなる双 �角錐の場合には，�角錐の辺の長さを ��，

底面の正 �角形の一辺の長さを �� とすると軸上にあ

る原子間の距離 �� は ��	 �� との間に次の関係がある．
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クラスターの全エネルギーは

� � ������ � ������ � ������ ����

上式を �� および �� で微分すると
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しかるに，式 ����より
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したがって，安定なクラスターは次の非線形連立方程

式を満たす． �
����� � ����� � �	
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ただし � � ����� ，� � ����� ，� � �����，
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である．連立方程式 ����式をニュートン法�によって

数値的に解くと
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を得る．�� は ����式より得られる．これらを ����に

代入すると次式を得る．
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�個の原子からなるクラスターは，双正 �角錘の頂点

の位置に原子がある場合に，ポテンシャルエネルギー

�「数値計算」（宇野利雄著，朝倉書店）第 � 章参照

が最小になると考えられる．各原子間距離 ��	 ��	 ��	 ��

に対するペアー数を考慮すると
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式 ����を �� および �� で微分すると
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したがって，�個の原子からなる安定なクラスターは

次の連立方程式を満たす．��
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ただし � � �����，� � �����，� � �����	 � � ����� で

ある．����式をニュートン法によって数値的に解くと

�� � ����� ��	　 �� � ��!!� ��� ����

��	 ��は ����式より得られる．これらを ����に代入す

ると次式を得る．
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以上の結果をまとめたものを ���� �に示す．
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� �������� 多面体の形

� *�'���� 双 �角錐

� *�'���� 正 �面体

� *�'���! 双 �角錐

�� *�'��!� 正 ��面体
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