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2.バネモデルによる表面原子再配列

大阪府大 総合科学 寺 岡 義 博

cr,Mo,WのBCC(1()())面で見出されているC(2×2),C(2.2×2.2)などの

表面原子再配列については,多くの人々が,その表面電子構造を調べることによって議

論 したD そ して･その surfacedensityofstatesが eF近傍で非常に鋭い peakを持っこ

とが関係 していると結論 した｡しか し,これらの議論では,表面原子のみが変位すると

仮定 していること,又, bandenergy以外の energy を全 く考慮 していないことなど不

満足な点があるoそこで我々は,バネモデルを用いて,表面原子再配列 を調べたoforce

constantは 2ndnearestneighborまで取 り入れ,表面原子に関係 した forceconstantの

みが,bulkのそれと異なった値 を持っことを許 した｡二層目以下の原子の変位 も許 し

て "力のつ りあい〝の方程式を各層について求め.これ を解 くことによって,表面原子

に変位を与えた粗 系が不安定になる条件を調べたoその結果.(110)方向の竃に対し

ては,もし不安定なものがあるとすれば,それはC(2×2)であることがわかった｡

3. 固 体 表 面 の格 子 振 動

京大理 松 原 武 生

前回の研究会でも同じ表地でレビューを試みたが,その時提案 した "Self-consistent

EinsteinModel- のその後の発展について報告 したlo)その主要な話題は次の4つであるn

(1)SurfaceLatticeVibrationsinNi2)

(2)MeansquaredisplacementinAlkali-Halidesathightemperatures3)

(3)SurfaceRumplinginNa-Halides4)

(4)TheoryorMeltingS)

最後の theoryofmeltingでは,固体の融解が表面からはじまるという最近の Pietronero
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