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れで, p-Sの formalismに沿って,強結合極限の場合に限って, ionicconfiguration

を取 り入れた計算 を行なった.このとき,系は. surfacemoleculeとくりぬかれた結晶

の二つの部分に分かれるが,p--Sはくりぬかれた結晶 を. surfacemoleculeを構成 し

ている金属原子の最近接原子だけに置き換えをという近似 を行なっている｡筆者は,

surfaceGreen 関数 を用いて, くりぬかれた結晶が半無限であることによる効果を取 り

入れた計算 を行ない,p-Sの近似が妥当でないことを示したOまた,ionicconfiguration

からの寄与が,吸着原子 と表面間の距離を変えたとき,かなりの領域で重要であること,

そ して,強結合近似が妥当であることを示 したO最後の強結合近似の妥当性については,

MO.法の観点からも調べる予定であるO

1)P.H.PaulsonandJ.R.Schrieffer;Surf.Sci.48t1975)329

22.相転移近傍での熱脱離異常

相模工大 佐々田 友 平

substrateの相転移近傍のオーーダパ ラメタと結合する吸着子のポテンシャルを無秩序

相で計算する｡表面効果 を substrateの自由エネルギーにとり入れる｡表面エネルギー

が負の勢含,即ち表面秩序が現われる場合,ポテンシャルは,対数発散を示す,絶対反

応速度論にのって,熱脱離の問題 を議論する｡

23.物理吸着系の相転移

九大理 太 田 隆 夫

物理吸着系の相転移のうち registered柏から non-registered相-の転移1)及び non･
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registered柏から液体-の転移2)を議論する〇 ･registered相は三角格子 を組むとする｡

substrateの影響 を周期的ポテンシャルで近似 し吸着原子間には単純な弾性エネルギー

が働 くとすると.系のノ､ミル トニアンはいわゆる二次元二成分 sine-Gordon系で書けるo

ミスフイットパ ラメーターがない場合を繰 り込み群の方法で詳細に調べた｡ ミスフイッ

トパラメーターがある場合は,より簡単化 したモデルで繰 り込み群方程式を導出した｡

詳細は文献 3) を参照されたい｡

1)H.Shiba,J.Phys.Soc.Japan(1979)

2)DavidR.NelsonandB.Ⅰ･Halperin,Phys.Rev.B(1979)

3)T.Ohta,Frog.Theor.Phys.(1980)3月号及び準備中
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