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8. Si(111)7×7表面における動的過程

河 本 滋

Si(111)7X7表面構造の,加熱およびアルカリ金属 (Li･K)輿着による変化 を,主に反

射高速電子回折 (RHI柑 D)強度 ロッキング曲線により解析 した｡高温での1×1構造に於いて

は,7×7構造で存在 した二量体結合が消失し,バルク状 (111)表面上に約 1/4原子層のada-

tomがランダムに存在する事が示 された｡微量の Liの薮着によっては, 7×7構造内の殆ん

どのadatom のバックボンドが切断されることが判った｡また, このlJi吸着状態に於いては,

300℃ という比較的低い温度でも二量体結合の切断が起こった｡これらの事から,adatomの

バ ックポンドは異種原子の教着により容易に切断されるが,二量体結合は切断されないと言え

る｡しかしながら,adatomのバ ックボ ンドが切断されている場合には, 7×7構造の二量体

結合は比較的低温でも容易に切断されると結論できる｡

9.Maximum Entropy法による精密結晶構造解析

佐 藤 真 澄

現 在､ 阿 折 結 晶 芋 で は､ 例 えば､ ベ ンデ ル 干 渉 法 な ど測 定 技 桁 の

進 歩-､ Sri光 な どの 施 設 両の 充 実､ 等 々 に よ り､ か な り高 相 皮 で 串

信 河性 の あ る測 TL7が 1-rl_)れ る よ うに な った. それ にTf'･-い､ 梢 追 解 析

で はt よ り繊 細 な 梢 追 が は [=1され る よ うに な り､ 結 晶 内 昭 子 襟 度 分

邦 を詳 細 に 求 め よ う とす る研 究 が 盛 ん とな っ て い る.

現 在 の 方 il三で は､ この よ うな 芸f･紺 な 解 析 を rTうた め に は､ 柑 許 な

梢 jEFiモ デ ル を考 えな けれ ば な らな い｡ しか し､ 梢 追 モ デ ル の 捕 据 北

は､ 油 常 -有意 作 の 拭 いパ ラ メ ー タの 増 加 をrF･う. それ 紋､ こ の よ う

な 解 析 は､ 非 常 に 摺 縄 で､ 凶 相 を 伴 うこ とが 多 い.

そ こで 木 研 .?JbLで は､ 捕 造 モ デ ル をた て ず に､ 電 子 帯 皮 分.布 を淀 め
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る こ と の で き る Maximtl氏ntroI-y法 (MEM)を梢 符 結 晶 梢 追 郎

折 に 路 用す る こ と を 試 み た｡ MEMは､ 一 機 の 統 計 的 推 論 法 で あ り､

現 在 符 られ る よ うな 捕 粁 な 測 }q 倍 を 用 い れ ば､ 許･細 な 屯 子 密 度 分 布

を一 糸 的 に 推 5izす る こ と が で き る と思 わ れ る. 実 際 に MF,Mを m い

て､ S i及 び CsPhC l, の 解 析 'を行 っ て み る と､ Si に 対 して は､

荊 制 反 ,q･(a)測 定 情 を用い な か ･;た に も 関 わ らず､ 結 合 屯 子 を 含 め た

詳 細 な 花 子 韓.:度 分 和 を､ 一 糸 的 に JtiiTめ られ る と い う こ とが b か っ た.

そ して､ 中位 子 回 折 の 渦 Jthli約 か ら 解 析 した CsPbC l3 で は､ M E

M に よ り推 }ti7さ れ た 抜群 度 分 布 よ り､ そ の 原 子 配 列 を 求 め る こ と が

で き､ 一 乗 的 に fT:意 の 原 子 変 位 モ ー メ ン トを 得 る こ と が で き る と い

うこ と が 明 ら か と な っ た｡

以 上 の 解 析 よ り､ M lI,Mは､ 柑 鮮 紙 晶 捕 迫 解 析 に 対 して､ 非 常 に

有用な 方 法 で あ る と 約 諭 す る こIと が で き た.

10.運転者 の意識 による交通流 の変化 の研究

下 広 大 治

総走行距離が,個々の自動車の運転法によって,どの様に変化するか調べることが本研究の

目的である｡

従来の交通流の研究は,交通流を流体と考え連続体で近似している｡それに対 して本研究で

は,個々の車の動きを直接調べている｡

まず,片側一車線の道路に対 して,それぞれの車の運転特性を数式で表す｡式に制約条件を

与える車間距離や急加減速の限界は現実的に定める｡式中のパラメータは,総走行距離も考慮

して最適値に定めた｡

次に片側二車線の道路に対 して,車線変更のルールを数式で表現する｡ 個々の車の運転特性

である自由速度 と車線変更のしかたをいろいろ変化させたときの交通流の状態をモンテカルロ

シミュレーションで調べる｡
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