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以前に,堀先冬 和田さん,小倉 さんと私で界面状態の格子振動を考えました.ここ

では,その時の私達が十猪に行-た仕事1)を紹介致 し声す･

私達の仕事の発端は, Garcia-MolinerとRubio2㌦ 1969)が行った,表面や界面

での電子状態の計算方法が,格子系にも適用出来ないかという事でありました｡

彼等の得た方法は,界面をはさんで二つの系を考え,一方のGreen fn.をGA･ もう

一方の Greenf･'hをGBとすると

detLgA+gB)=0 (1)

が界面状態を与えるとY､うものです｡この結果を出すのに用いた方法は, equノivalent

pot.しあるいは, pseudopotential) の考え方です｡

しかし,この界面状態 を求める表式は,､簡単に導 く事が出来ます｡界面Sによって区

切 られている二つの系があるとして,片方をRそして,もう片方をLとします.すると,

次の Schr岩dinger方程式が得られます.

(H,-E)W,し,)-0 for R

(He-E)ve(T)- 0 for L

界面で,Vに対して,非斉次のNe札lmann条件を課し,また,Greenfn.に対 しては,

斉次のNeumann条件を課す事により,解を導出する事が出来ます.出て来る結果は(1)

式 と全 く同じ形を持ちます.

detIG,+Gel-o (3)

さて,このような関係は,最近按相互作用のみを考えた格子系にも,界面状態を求め

る式 として,導 く事が出来ます.今次のような系を考えます.

氏-1atticeの運動方程式は,次の operatorformで書けます.
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('na･2-L,)lu>-△ Llu･>

(夢の形式解は,

lu>-.tut,O)>+G,(a)2)△ L iu>

さて,今

CLel:py)- 3
C2.E3

zetp)… し
2-∂β,〟

.〟

utcl･C2,86)Ze(2P)ze(3y)

1β

･ cosiLe寸 等を

を用います と,

ctel :py)-C(,0)(cl:py)

+Gfl･ltw2:pりrtC(1:〟y)-C(o:Fey))
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Gel,1-絹 1

}7r
(2-810)COSttel弓 )筈 icos2T7V

l7r 〟7E y7E

･nw2-2kl'1-COト音 卜 2k2(1-COS亙 卜 2k3(1-COS㌃ )

(9)

同様に, i-1atticeについても

ctel:py)-Cbo)tel:py)+Geq,0tw2:pりrtC(o:py)-C(1:py) (10)
l7r

･2-∂1.)COSHel寸 言 }cos-2Ⅳ

i7r p7E y7T

訂 卜 2K2しト COS訂 )-2K3tl-COS-NMw2-2年し1-COS'iT卜 2K2しト COS㌢ )-2K3し1-COS'T )

Gee l,0- 孟 蓋 1-

が成 り立ちます.(8)式 とuO)式の引き算を行いますと, ((8)式でel- 1, し10)式で

β1-0と置 く)｡

C(1:py'-C【o:py)-C(,0)( 1:FLU)- 3o)to:叫

+ 〔G,l･1(伽2:'py)+GeO･0(W2:py)〕r(cL1:py)-C=):py)I L12)

が得 られます｡ここで界面振動を求めているのであるとい う事を考慮 しますと,

〔G,1･1tw2:py)+GeO･0LW 2:py)〕-rJl

が得られ,この式は(3)式 と良 く似ています｡

簡単な場合に手の (13)式を適周 してみます.

ノ亘抑

inl 雌 mn

-4 -3 - 2 -1 0 1 2 3 4

上図のような一次元系では･G,1･1, ccO･0は次のように求ま-ります｡

し13)

1

G:'ltw2)-Tk

1

GBO･0扉 )- 諏

X,-Jx,〔x,-1)

X,

xe-√ 耐
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x,-a,2/(4k/'n)

xe-W2/〔4K/M)

〔14)式 と(15)式とを(13)式に周いると

上
.I<]

二l
薫
JJ

とな り,今 γ､-Kの場合 を考えることにします と,

2 1 LKM-Tnk)

TnM LTn-M)(k-･K)

〔16)

) し17)

(18)

が得られます. (18)式を導 くに際 して,式の両辺を,何度も二乗する必要があります｡

従って, ,a,M,k,Kについての吟味が必要です｡今

lW
S= -

m.

K
E≡ -

k

を導入します と,下図の胤の範囲で,界面に局在 した振動状態が可能です｡

【19)

図 2
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この振動状態は, (18)式から, Tn-Mあるいは, k-Kの場合には存在しません.両方

の系を構成する原子が違 う噂 には,ある条件下で必ず存在すると言えます. もっとも,

ここで考えているのは,最近接相互作用の場合ですから, forceが longrangeの場合

には,様子が異なると思われます.ここで得たGreen fn.を周いての公式自体の変更が

必要となりましょう｡

次に,最近接相互作用に話を限 ります と, L及びRの系は,それぞれ仮想的な質量

椋 W2)と,nR*tw2)を持った atomと見倣すことが可能で, ,nL*と,nR* とがバネ定数 T

で結ばれていると考えることが出来ます｡ し局在 した振動状態についての話です｡ )従

って,界面を持った系の界面状態は,下図のように,二つのatomg)固有振動を計算す

る事 と等価 とな ります.

mL*(W2) mR*(QJ2)

この場合,界面に不純物原子〟が入った場合にも,三原子系として取 り扱い可能です｡

mL*(a,2)
M

mR*(α2)

以上で, Garcia-MolinerとRubisが用いた方法は,簡単に, equivalentpot.の

方法を用いずとも得る事が可能であ り,そして,同じ形が最近按相互作用を持つ格子系

に対 して,等 しく成 り立っ事を見ました.一次元の格子系に周いると,実醸,ある条件

下で,界面に局在振動が存在する事を知 りました.
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