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慮する｡さらに,functional integral法の遂行には,最もかんたんなEdwardのmean

field theory を用いる｡三次元の場合に,SiについてはPennの模型を用い,近似

計算を行った｡最終の結果に生ずる未定のパラメータは,非晶質構造の tailstate の

状態密度を定めるexfX)nentialtailのエネルギー巾に対応する量である｡ 実験的には

多くのカルコゲンガラス(理想的ガラスと考えられている)および非晶質石英について

この量は,0･05eV～0.07eVと評価されている｡ この値を用いると,directgap中

の界面準位密度は,1011- 1010̂ cm2となった.これにより観測されている界面準位の

或る部分は,上述の機構で生ずる intrinsicなものと推論される｡
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固体の表面格子振動に関する知見は,実験方法が少なく,また難かしいために,バル

クに関する知見と比べると非常に乏しい｡我々は銀の表面からのHe原子線の散乱の実

験を行い,銀の表面格子振動に関連したいくつかの知見を得た｡

実験 :図1に実験装置の概念図を示す｡原子線の空間的半値幅は, 検出器の回転角

で,30である｡実験はノズルの温度が 300oKと150oKの二通りで行った｡それぞれ

の場合における入射原子線のエネルギーは 65m｡Ⅴ,32m｡V,波数itは 11.1A11,7.9
o-1
A である｡検出器は円形のスリットをもった溜めこみ型のもので, 得られる原子線

強度は線束に比例する｡検出器のスリットが試料表面の中心に対してなす角は 20/2'

である｡ 試料の銀表面は雲母の努開面に真空蒸着したものを用いた｡蒸着時の雲母の温

度は 570oK,真空度は 1-3×10~71｡rrである｡ (この条件では表面に垂直に 〔111〕

軸が配向するとされているが本実験では未確認 )蕪着後,同温度で入射面内で散乱角分

布を測定した｡

結果と検討 :図2は入射角 Oiが 700の時のIh 原子線の散乱角分布であるo角皮
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は表面の法線から測る｡強

度はdirectbeamの強度を

1とする｡ 得られた角分布

は,鏡面反射 ピークとその

裾部にフォノンによる非弾

性散乱の部分とをもつ｡波

数が小さくなると,非弾性

散乱の部分が低散乱角の方

-移動するのがわかる｡ ま

た鏡面反射ピークが大きく

なるのは,デバイ･ワラ-

因子による効果である｡図

2の分布はSaltsburgら1)

及びS｡bb｡r｡｡ら2‰ ものと

定性的な傾向において一致

する｡Sauら3)Qi単結晶を

用いて (111)面からのHe

原子線の散乱角分布を得て

いる｡それと比較すると,

鏡面反射角における強度は

彼らの値の数分の1位であ

る｡ このちがいは主として

表面の構造的な原因による

と考えられる｡即ち,表面

の凹凸が原子線を散慢散乱

させたり,鏡面反射ピーク

を幅広にしたりするために,
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図 2.

ピークの高さが減じると考えられる｡

二つの異なる試料表面について,鏡面反射角における強度を入射角に対してプロット

したのが図3である｡鏡面反射強度の入射角に対する依存性は,デバイ･ワラ-因子,
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図 3

exp ト 4K2 cos2 βi･u2 ),で与えられる｡ここで u2 は表面銀原子の表面に垂直

な振動の振幅の自乗平均である｡ 図 3の鏡面反射角における強度は非弾性散乱の部分も

含んでいるため,正しい振幅の値を出すことはできないが,0.liの程度であることは
()

結論できるoこの値はバルク内の原子の振幅,0.12A と同程度の妥当な値であるo一

般に表面原子の表面に垂直な振動の振幅は,バルク内の原子の振幅よりも大きい｡換言

すると,表面のデバイ温度はバルクのそれよりも低い｡Ag(111)面の表面に垂直な格
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子振動に関するデバイ温度は,低速電子回折 (LEEI))の方法で,バルクの値,2260

よりも小さい,155｡ の値が報告されている4)0

He原子線散乱の方法は,LEED とちがって,入射粒子線がバルク内-貫入しない

ため,表面第一原子層のみに関する情報が得られる｡従って表面近傍の格子力学 研究

する上で,He原子線散乱はLEEDと共に有効な方法であると考えられるo
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表 面 の 格 子 振 動
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LEEDその他の実験で金属表面の原子の振動は内部原子の振動と相当ちがっている

ことが知られている｡ 例えば有効Debye温度に換算して,表面原子のDebye温度は内

部原子の値の約 2倍にもなるo このような表面近くの原子の振動の簡単な一つの扱い方

として,selトconsistentEinsteinモデルを提案する｡各原子の独立な振動の振動数

を位置の関数として全系の自由エネルギーが極小になる条件からきめるのである｡原子

の質量をm,原子間のポテンシャルをⅤ(r)とすると

m w2(R)≡ ¢'(R)-<RF, vxx(a+u(R)-R'-u(R′))>

が Q'2(R)あるいは ¢(氏)をきめる方程式で,この右辺は変位 u(a)の平均値を通し

て¢(a)の関数である｡この非線型方程式を逐次近似で解くことで,LEED実験から

得られる種々の金属の表面Debye温度の値を定性的に説明できることが示される｡

-C23-


