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21.SurfaceRelaxation を考慮 した

TSKモデルによる結晶の平衝形

東大 ･教養 山本隆夫,伊豆山健夫

絶対零度 (T=0)においては､結晶は､平面によって囲まれた形､すなわち､

多面体を成 している. T>0では､角にあたる部分が とれて丸みをおぴ､い く

つかの平面を曲面かつないだ形を成す. この時の平面部分を､facetとよぶ｡

そして､温度かさらに上が ると､平面の部分は消えて しまう. I) 我々は､結晶

が平面と曲面とに縮まれているような温度領域に注目する. 今回､我々が問題

としたのは､Eacetと曲面とのつなが り状態である.

結晶の表面自由エネルギーの異方性のために､熱平衡状態の結晶にfacetが存在

する｡ 表面自由エネルギーで考えたとき､facetedgeをはさんでのfacetから

曲面にうっる様子は､ある意味で相転移とみなせ る｡ そのため､facetedgeち

かくの様子か､理論的にも実験的にも注目されている.2卜 97 大別 して､二つの

タイプか考えられる｡ Lacetと曲面部分かなめらかにつながる場合 (2次転移)

と､"かど〟をっ くってつながる場合 (1次転移)BJ･T)･9)とである｡

2次転移の場合､あるuniyersalな形 (Pokroysky-Talapoyまたは

Gruber-hllizlstype2)･67･川lとよばれている｡)か存在すると倍じられている｡

通常のTSK (Terrace-Step-Kink)モデル2〉･6)では､以下に示すように

1次転移にはならず2次転移をしめす. しかし､このモデルでは､結晶表面の

構造を､単に､結晶を切った切口と考えていた. よく知られているように､結

晶表面では､r81axatiOn とか reconstruction などがおこり､結晶内部とはこ

となった対称性が生じる. 我々は､surfacerelaxation を考丘にいれた

TSKモデルでは､1次転移か起こる可能性かあもことを示す.

TSKモデルとは､あるfac8t ちかくの傾いた面は､facet の面に st印 が

生じたためにできたと考えたモデルである｡ 格子間隔を1とし､傾きpの面の

1格子当たりの自由エネルギーを f(p) とする.

F(p)≡JTT ㌻ ∫(p) (1)

で F(p) を定義する｡ -TSKモデルでは､pか小さい時､F(p)は､っぎのよ

うに展開できる｡ 1日
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F(p)=【8 -k8Tln【1+2exp(-β6)H lpJ+alpJ3

(2)

aは定数 (a〉0)､Eは 1格子当たりの stepの生成エネルギー､Sは kink

の生成エネルギーである｡ また β = (kBT)-t ｡ (2)式の中の IpI3

の項は､stepが重なることが出来ないためのエン トロピーの減少を示す項である｡

今考えている facetの近 くでの形は､長さの単位を適当にとれば､

Z(x)=Jnin, 【F(p)+xp】 臼E

できまる｡11･3) ただし､facetは x-y平面内にあ り､ stepは y軸にそって

とぎれることな く走っているもの とする. Z(Ⅹ)は､ 2-Ⅹ平面で切った結晶の

形をしめす｡ ここでt.‥】を最小にする p=p.… は､その場所での傾きを示す.

(2)式を用いて x〉0の ときを考えると､
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- b ( Ⅹ - Xc )3 / 2 , x ≧ ⅩC

, ‡ ≦ Ⅹ｡ ,

(4)

となる｡ここで､bは正の定数､王｡は facetedgeの位置で､温度の関数である｡

あきちかにこれは､2次転移の場合であることがわかる.

(2)式において Ipl を doJnain-vall密度 と考えれば､ F(p)は吸着糸のC-

iC転移のランダウ自由エネルギー とおなじ表式であ り､(4)式において xを温

度 Tと考えれば､3/2 という指数はC-IC系の自由エネルギーのsizllularity

を特赦ずける政である. C-IC系について (4)式のような singularityか

あることを最初に指摘 したのは､ Pokrovskyと TalapovM ) であったので､

Pokrovsky- Talapov型とよぶ. この指数が現れた理由は､(3)式におい

て JpIの項の次ぎに IpI3の項が現れたことにある｡ すなわち､stepまた

は doJ)aim-wallが兎なれないことに起因する. TSKモデル以外の解けるモ

デルにおいても､同じ指数かえられていて､り ･5) uniyersalなものであると倍

じられている｡ facetedgeでなめらかにつなが る場合は､このようにして説明

で きる｡ 実際にも､蛤の結晶においてそれらしい測定がなされている｡ 81

つぎに､TSKモデルに､ surfacorelaxationの効果をいれる｡ T=0のと

きの表面の原子層 と､第2層 との間隔をdとする｡ この間隔が d(1+q)にか

わった時を考えよう｡ -虚には､ st叩 生成エネルギー Sは､Q の関数にな
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っていると考えられる｡ Qがそれほど大きくない時､SIS(q)は次のように書

けるであろう.

8(q)= 88-αq (5)

Qだけ平衡位置から表面か動いたのだから､弾性エネルギーが l/2岬 だけ増加

するはずである･ここで･ Xは弾性常数｡ ゆえに､この ときのランダウ自由エ

ネルギー F(p,q)は､次の ようになる｡ 12,

F(p･q)=【sB-aq-k8Tln日 .2exp(-β6)H lpJ ' a暮pJ3

+1/2Kqe (6)

(2)式に相当する F(p)は､ F(p)=ainQ F(p,q)で もとまる. すなわち

ド(p);(So - kBTln日 +2e叩 (-β6)HJ-pJ-ae/(2K)JpJe

+aJpI3 (7)

(7)式 を(3)式にいれてやると､ xくⅩ｡では､p.in =0であるか Z〉x.にお

いては､ pn..n =pF〉0となることがわかる. x=x｡ で傾きが不連続すなわち､

1次転移である｡
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22.結晶2次元核の成長形

東北大 ･金研 上 羽 牧 夫

物質と熱の拡散が充分速やかに進む場合,フアセット面上のステップの運動は,異方性をも

つ易動度 7(p)と自由エネルギー線密度 β(p)で決まる:

V-符(棉 , (育-♂+豊 )･

Vは法線速度,Fは過飽和度に比例する駆動力,Rはステップの曲率半径であるo 臨界核の
′ヽ.

形状はF-β/Rで与えられ,Wulff作図法で求まる2次元結晶の平衡形である｡ この臨界核

の大きさは r｡～β/F程度になる.臨界核が成長しr≫ rc となるとその形はV-qFの形状
′ヽヽ･/ ～

不変解1)に近づく｡この形は 7/R-(F汀 1を満たし(7-で+符′′)平衡法と類似の作図

法で求まる｡ しかしこの漸近形が角を持っ場合には (図 1),この近 くの γ｡ 程度の領域

圭 0.56 圭 0-33

TJ 0 }=0.40

図1 形状不変解が角を持っ例｡Kossel模型の低温 む

の近似計算.外側の曲線が か(甲),内側の太線が

漸近形｡(1ノ4ずつ図示 した｡)
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