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研究成果の概要 

本研究では、ナノ電子プローブを用いた 2次元配列物質の局所領域の結晶構造および電子密

度分布解析の実現と、第一原理計算との協奏による物性解析手法の開発を進めている。本年度

の成果は以下の通りである。 

界面や境界を含む超構造における収束電子回折図形： これまでに、超構造において各プロー

ブ位置での収束電子回折図形のシミュレーションを実現していたが、実験データ解析のためには

従来の構造最適化ルーチンを入れ替え可能となるよう改良する必要があった。そこで種々の

pythonパッケージが利用可能となるよう改良し、特に局所解から抜け出すためのルーチンを導入

した。また、90度分極方向が回転している分極ドメイン壁における収束電子回折図形取得に成功

し、シミュレーションによって分極回転を定性的に示すことに成功した。収束電子回折図形の対称

性を定量的に評価することで、分極回転の幅や、その外側に数 nmずつ存在する、バルク構造か

ら乱れている領域を実験的に初めて明らかにした。 

第一原理計算による電子密度分布を用いた収束電子回折図形のシミュレーション： 電子密度

分布から X線の結晶構造因子を求め、それを電子線の結晶構造因子へ変換する。そして求めた

結晶構造因子を用いて収束電子回折図形をシミュレートする手順を確立した。ここで、計算に求め

られる電子密度分布のピクセル数や、不足時の補間方法を検討し、テスト物質における収束電子

回折図形の再現に成功した。 
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