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表面量子化準位の形成において,表面電場による摂動エネ/レギーが禁制帯の広さと同

等度あるいはそれ以上の場合,摂動論的に考えると,伝導帯と価電子帯が混じってくる｡

そのおおよその条件は･ eFz≧ eGである･NGSにおいては,電場がeF=105evcm-,1

反転層の深さがZ=102i程度であるから･禁制帯が eG≦102mev であれば,バンド

ミクシンダ効果が期待できる.縮退 したバンドに対する有効質量近似の枠内で,ダイヤ

モンド型半導体の表面量子化準位を考察した｡結果は9シングルバンド近似より準位が

はね上げられ浅 くなること,また,スピン｡軌道相互作用が十分大きい時表面ポテンシ

ャルの非対称性を反映して,Kramrers縮退が解けることを見出した｡後者は次のよう

に考えられる｡

摂動ポテンシャルは, Z-0の平面に対して鏡映対称とし, その中の状態を考えよう｡
′ヽ′

この系において鏡映パリティは良い量子数であり,スピン関数の変換性RzX±-芋iX±

から9 この系のパ リティは±iである.また,スピン軌道相互作間があり,摂動ポテン

シャルが存在する時,一般に固有状態はスピンの異なる状態の一次結合である｡今,固

有状態は, S-1ikeとp-likeなバンドの一次結合であるが周期的部分が S-1ikeであ

る部分のみ取出して考えれば,鏡映の固有状態は次のように書ける.

野+i-△ 1〔Q+-4-)u sx++△ 2(¢十十4-)usx-+･･･-･･･ (1)

W･-△1(Q++り usx++△ 2(i+一生 )usx_+-･･･~1

ここで, 2つの状態は縮退しており,エンヴェロープ部分の変換性は

(2)

′■l■/

Rz¢+-¢-+

である｡また,△ 1,△ 2は座標によらない定数で,スピン･軌道相互作用の存在下では,

△ 1｡△2-0 になることはない｡すなわち,鏡映の固有状態はZ-0で波動関数が消え

ない｡さて,ここで Z-0に無限に高いポテンシャル障壁をおいてW(Z-0)-0の
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境界条件を課せば,(1),C2)の状態に対応する状態の波動関数は歪み,しかもその歪み方
が(1),(2)で異なり,縮退していた2つの状態が分裂する｡すなわちKramers縮退が解

ける.

表面ポテンシャルの形を便宜的であるが,物理的な方法で推定してみた.ポテンシャ

ルを決めているのは反転習･空乏層からの2つの寄与があるとして :

Ⅴ(Z)-- α(βe-∂lz+e-lz)

さらに,Poisson方程式にあたるものとして

ap∂1-4打eNinv/K
ヽ

αユニ2(･空 包 )1/2
K

(3)

(4)

(5)

また,αは反転層が形成されはじめるのに必要なバンドペンディング程度で,禁制帯が

広い場合は:

a'-ecJ (6)

この方法で,Antcliffeらの実験に現われている弱磁場側のSdH振動は第-励起状態か

らの振動 と推定できる.

ここで,反転層のキャリヤ数 Nin, と準位の位置はセルフコンシステントに決めること

を考えると,禁制帯が広く,しかも-量子極限にある時は,この仮定だけで負)の形が決定で

きる.現在 Sternのセルフコンシステントな計算と比較中である.

参考文献

1) G･A･Antcliffeet.al.Proc.Cons.Phys･SemimetalandNGS,Dallas.

1971 p.479

2) F.SternPhys.Rev.B5u972)4891

-F69-



大川房義

第 3 日 総 括 討 論

第3日目は午前午後ともに,総括討論にあてられました｡この短期研究会は ｢表面の

電子状態と格子振動｣が中心テーマ ということでしたが,植村さんの introductory

talkで述べられているように,発表された論文が多様であったことが一つの特徴でし

た｡この多様性は,表面の物理や化学の発展から見て,必然的なものであると思われま

すO最近の数年の表面科学の進歩は著しいものがありましたが,これからの数年間の進

歩はさらに目覚しいものであろうということも,確かなことでしょう.理論も現在より

はより体系的に,また精微になることが,当然予想されますが,この3日間の講演や討

論を聞いて感 じたことは,理論の進歩の基盤は既に固まりつつあるということでした.

総括討論で論ぜられたことの主なことは, S?ssion別 の報告の中に述べられています

のと,私自身記録 をきちんととっておらず,また記憶もうすれつつあるので,討論を忠

実に追 うのでなく,報告を読み返しながら,大まかにまとめてみたいと思います.

報告を大別すると,(1)MOSにおける半導体表面反転層の電子状態やその多体閉居的

振舞い,あるいは表面層における電子と格子振動との相互作用や,表面の粗さの伝導電

千-の影響 ‖廿路,安藤 ,松本,大川,御子柴 ),(2)MOS反転層, InAs穿開面反転

層内の電子等,表面の極く近くに局在した電子が,表面に沿って自由に動ける場合に見

られる表面に局在する電磁波の研究 し中山 ),(3)金属表面の電子状態や吸着 【大坂,守

倉,Blyholder,鏑木 ),(㊥固体表面に局在する表面波の存在の条件や,サーフオン

(サーフオンは局在した表面波のみでなく,表面が存在する場合の規準波の総称 )の表

面にある欠陥による散乱 (小野.佐久間 ),等になる.

(1),(2),(3)の理論と(4)の理論とは,そのフィロソフィーがかなり違う｡実験と密着し

た理論という色彩の強い前者においては,実験を説明し,かつその本質をより深 く堀 り

げようということが,即ち,実験にすぐ ｢役立っ｣ことが前面に打ち出されているのに

対 し,(弟の理論においては,極端に単純化されて多少非現実的なモデルがとり扱われて

いるが,そのかわり理論的推論における厳密性ないし理論の美しさが追求されている.

｢役に立たない理論｣の権威である堀さんがこの研究会の世話人の一人であることも

手伝って,こういった ｢役に立つ,立たない｣という問題について活発な討論が交され
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た｡結果的には, ｢役に立たない｣理論屋の眼を少しでも ｢役立っ｣方向に向けさせ

ることに成功した一方で,われわれ物性理論屋のおちいり易い欠点である, ｢役立っ｣

ごとにのみ目を奪われて,うっかりすると大局を見失いがちな傾向に対する反省 もう

ながされた,と､いえよう.

佐久間さんのモデルではmassdefectが静止していて動かないと考えられている

が,massdefectの dynamicalmotionをとりいれて一般化してほしいと要望が出

され,それに応じて早速佐久間さんが理論の一般化に手をつけられたことは,こうい

った議論の一つの成果であろう.伝導電子スピンの表面欠陥での反転の問題などのス

ピン波の散乱問題ももし同じようにとり扱えるならば,ESRでの表面の研究にも

｢役立っ｣のでないかというような意見もあった｡実験的にも直接 elementary

processをpickupするような試みがもっとなされるべきであり,そうすれば ｢役

立たない｣理論も ｢役立っ｣ことになるという植村さんの意見が結論となったと思わ

れる.

(3)の金属表面の問題では,大坂さんが,表面での金属電子の密度分布に対する

Kohn-Sham 等の理論を一般化Lかつ基礎づけることを試みられ,また寺倉さんが

強徹性ニッケル薄頃の電子の表面における状態を論じられた.これらのお話に対して

は多くの質問が出たが,詳細は省略させて頂 く｡

Blyholder さんの分子軌道法を周いてのニッケルのクラスター (原子数 6-13)

に関する研究では, 3d,4S,4p全部で原子あたり9個の軌道をとり, d-および S

-βバンドがクラスターの原子数や原子配置でどうなるかが調べられ,また水素原子

をっけるときの吸着エネルギーの計算が,CNDO法によって行なわれた｡これに対

してまず紀本さん(名大 )からこの種の計算に関する｢椴的な質問があった｡紀本さ

んが金属微粒子の構造を精力的に研究されていることは周知のことであるが, 50A

以下の微粒子になると,結晶がdistorsionをうけ,半分以上が表面原子である微粒

子では結晶が歪むことがそもそも本質的であるとも考えられるが,どうだろうかとい

うことである.現在の電子計算機では,ニッケル ･クラスターなら27原子が計算可

能の限度であるそうで,たとえばCNDOの範囲で安定な構造を問題にすることは可

能であろうということである.Blyholderさんの結果の面白い点は,原子数が10個

以上になるとd-および sp- バンドはd一軌道を適当にえらぶことによって実際の
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バンドとよく一致すること,水素との吸着に対しては S-p 電子の寄与が8570であっ

てd一電子の寄与が少いこと,および水素吸着の最安定値は(110)面,次が(100)面で

0.5eV 高 く.最も密な(111)両はさらに0.5eV 高くなり,吸着熱は一番小さいとい

うこ､となどである.吸着点が金属原子の真上でなく,面の真申であって,ここでエネ′レ

ギーは低 くなることも面白い.

20年前に分子軌道準による水素吸着の計算をされた東工大の安盛さんはじめとする

多くの方からも意見が出,また微粒子になるとpositionannihilationの様子がかなり

ちがうというコメントもあった.

鏑木さんのとりあげられた酸着原子間の interactionとLEED patternとの問題は,

現在最も興味をもたれている問題の一つである.金属内では金属電子を媒介とするイオ

ン間のポテンシャルは距離とともに振動しながら小さくなるが,金属に吸着した吸着原＼

子間のポテンシャルも似たような振舞いをする(たとえば Einstein-Schriefferの計

寡 )o 吸着の被覆率によってLEED patternが変るのみでなく,金属からの電界で放

出される電子エネ/レギーのスペクトルも面白い変化をすることを,タングステンの

(100)面に水素が吸着したもの等について2年前にPlum erおよびBellが観測した.

またたとえば,タングステンの(100)面に水素をβ-1に吸着させておき,毎秒 20-

30度の割合で温度を上げて水素を脱離させると,450K付近で,あたかも素面上で水

素原子として吸着していたかのように,一次反応で3分の2が脱離し,550K付近で残

りの水素が2次反応で脱離する.このような現象は吸着水素原子間の interactionを適

当にとることによって説明しうることを,筆者は以前論 じたことがある.いずれにして

も脱離反応までをふくめて,吸着原子間の interactionの問題は広 く興味をもたれてお

り,鏑木さんのanalysisはそういった面からも貴重である｡

(1)および(2)K関しては,それぞれの sessionのさいかなり精しい討論があり,ことに
(1)の大部分については2日目の午後のsessionでかなり長時間討論されたので,詳細は

session別の報告を参照して頂きたい. (戸谷富之 )
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