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§1は ドめに

固体表面に吸着 した原子,分子〝ノ電子状態, surfacestructureが, 1｣EED,

FEED,等によ-て･実験期 こ詳 しく調べられるようにな-た10'～6kれ竺よるとadatom

のsurface structure杖,いくつかの適当な Coveragesで, orderした2次元慮晶を

作 り,他の coverageではdisordeiになっているoFig-1にNa/W〔110)のordered

stateに,ついての 工LEEDの結果を示す4.)一方理 論面に於ては,An dersonModel,

CNDO等を用いた研究が数多くな

されている7)が, adatomの

surfacestructure を説明する

までには,至っていない.ここで

は,この俵なMicroな立場から離

れて, adatom間の interactions

Jk をパラメーターとして扱い,

ClassicalLatticeGasModel

を開いて,どの coverageでどの

よ うな orderedstructureが出

現するか予測する方法,また逆に

実験で得られた ordered

structureから, adatom間の

interactionJk間の大小関係を,

決定する方法を述べる.
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図 1 Unitc.ellsofsodiumfilm

structures:a)nNa:nw三1:6･b)i:h
e)1:3.

§2 Modelと計算方法

AdatomのHamiltonianとして,次の様なものを採る｡
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H-鴇 Jknini+pk
吸着単原子層の秩序状態

(1)

･ここで iはadatomのavailablesiteにつけた番号, niはトsiteにadatom がいる

か否かによって,夫々 1,0の値をとり,Jkはddatom間のk-thneighbour

interactionである.このModelでは,次の仮定をしている.(a)adatom の吸着する

位置tま,Latticeを作っている.(b)adatom間の interactionJkはcoverageに依 ら

ない.仮融 )は coverage.Q)大きい所では成立 しない.又b)は近似的にしか成立しなレ18.)

以下では,Jk>0と仮定する. LJk<0の場合 も,同様の方法が使える｡ )(1)を変形

すると,

H-宅Jkpk
(2)

但 しpk-書写nini'piで, pkはJkで interactしている adato- pairの数である｡
pk間に払 coverageを･含んだいくつかの不等式が存在し,それを用いて(2)をmin

kするpk･i･e･adatom系の ground-S､tateを与えるsurfacestructureを決定する

ことが出来る.この方法は IsingSpin系のmagneti写ationprocessg)解析に,

Kanamoriが削 ､たものである90)方法の概略札 次の様なものである｡ pk に対する不

等式から, 且nergyvscoveragedのグラフを求めると, Fig-2 の様になる｡ここ

で βが, β1,β2の とき,

夫々EnergyEl･E2 を

もったorderedstmctWe

が 実 現 して い る とす

る｡ 中間 の /βO で ,

Eaの如 く〔β1,El),

(β2,E2),を結ぶ直線上

のEgよりも低い･Energy
をもった ordered

structure が存在する_

場合には, 0-0.で実現

されるのは,その

Jヽ細い
(

Qb

図2 E(o)vsOの Graph.
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structureである･一方, βOでのorderedstructureが, Ebの如 く, Egよりも高･

いEnergyをもっている場合には,ElとE2の structureをmixして, EgのEnergy
をもった方がEnergy的に得である｡即ち, O- 0.で新 しいorderedstructure杖,

出現しない･ eoでEnergyが, Eaになるか9 Eb になるかを決定するのはJk の大小

関係であり,これによ,1て実験で得られたorderedstructureとJkが関係づけられる･

§3 結果

WL110)面,W(100)面, Graphiteに対応 して, Square,FaceCentered

Rectangular,Trigona1,の各格子について,解析を行ってレ1るが,こちでは,それを

すべて述べる余裕はないので,次の事を指摘するに止めてお く｡

(1)SquareLatticeLH/W(100)面 )J3まで取る

実験で得られたC(2×2)だけが出現する為には:,J2<0,J3<2IJ2hJl>0 でな

ければならない･他の場合は･ 0-号･喜等に ordered主tructureが現われる｡

(2)F･C･R Lattice(Na/WL110日 ･J7まで取る.

Figlに示 したように β-吉で orderedstructureが現われ,β弓 で現われない
場合は:,J6<J7 i.e･6-thneighbour間の interactionより大となっている｡これ

は, FriedelOscillationのような振動がJkにある事を示 している･
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