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研究成果概要 
 本研究では、京都大学化学研究所スーパーコンピ

ュータシステムの CASTEP を利用し、LaF3のラマンス

ペクトル中のピークについて、対応する振動モードの

原子の動きを調べた。 
計算結果（図 b,c）が実験結果(図 a)を非常によく再

現している。ピーク Aに対応する原子の動きを図 dに
示す。このモードでは主に層間のフッ素（F1）が層に
垂直方向((001)方向)に振動することがわかった。ピー
ク Bに対応する原子の動きを図 eに示す。このモード
では主に層内のフッ素（F2、F3）が層に並行方向に振
動することがわかった。LaF3 の（001）面からフッ素を
電気化学的に脱離させるとピーク A の強度が減少し

た。計算結果から、（001）方向に振動する F1が（001）
面から脱離したことがわかった。 
 100cm-1以下の遅い振動は Laの振動であることもわ
かった。 
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