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近年の物性研究は,電子や原子 レベルで現

象を解明するミクロな学問である｡STMの探

針を使って原子の位置や動 きを見ることもで

きるし,光電子分光によって電子のエネルギ

ーや動 く速さ,方向などを直接見たりするこ

ともできる｡

物質の電子的な性質は､｢電子エネルギー

バンド｣によって決まっている｡｢電子エネル

ギーバンド｣とは､波数ベクトル (電子の運

動量に比例するベクトル量で､記号kで表す)

と､エネルギーEとの関係をグラフに表 した

ものである｡ 真空中なら､運動エネルギーは

速度の2乗に比例するので､通常は上向きの

放物線になる｡ 二次元の等方的な物質の場合

には､x方向も y方向も同じで､エネルギー

軸の周 りに軸対称な放物面になる｡ 固体の中

の電子は原子核が作っている格子の中を動 く

ために､この曲面は放物面からはずれたり､

ギャップができたりする｡

電子は､このバンドにエネルギーの低い順

から詰まっている｡ 一番高いエネルギーを持

っている電子のエネルギーをフェルミエネル

ギー (フェルミ準位)と言い､この準位にあ

る電子の持つ波数ベクトル (kベクトル)の

終点を繋いだ曲面の形を ｢フェルミ面｣と言

う｡ 放物面のバ ンドの場合は､フェルミ準位

で輪切 りにした円形の断面図がフェルミ面に

なる｡

フェル ミ準位付近の電子は一番動 きやす

いので､この準位にどんな電子がいて､どの

ように動いているかによって種々の物性が現

れる｡例えば超伝導は､フェルミ準位にある

2個の電子が対を作ることによって現れる現

象であるが､対を作ったところにエネルギー

ギャップができる｡ このようなフェルミ面付

近の電子の振る舞いを詳細に調べることが物

性メカニズムの解明に重要である｡

我々の研究室では､これまでよりもずっと

詳 しくかつ迅速にエネルギーバンドや原子構

造を "見る"ことのできる分析器を完成 し､

新物質を効率よく創成する研究をしている｡

さらに､量子力学の基本である電子の軌道角

運動量や､pz,やdx2_y2などの原子軌道の形 も見
えるようになってきた｡また､原子配列の立

体写真を撮る方法も世界で初めて開発された｡

この講義では,電子エわ レギーバンドや原子

構造などの解析法の基礎的な紹介とともに,

二次元光電子分光を使ったこれらの最近の ト

ピックスについて紹介する｡
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第 1章 光電子分光による電子状態の解析

1.1 光電子分光の概要

光電子分光とは､固体試料に光を照射 して

出てくる光電子のエネルギーや放出角度を分

析 して､固体内の電子状態や原子構造に関す

る知見を得る手法である｡そこで用いられる

パラメータは､図 1-1に示 したように､単色

光のエネルギーhv､光の偏光ベク トル A､光

の入射方向 O｡Qp､光電子の運動エネルギーEい
光電子の出射方向 o〆､光電子のスピンx､
光の進入深 さ､光電子の平均 自由行程 スなど

である. 光電子の平均 自由行程 人はエネルギ

ーによって違うが､物質の種類によってある

程度共通のユニバーサル曲線が描けるoEk が

10から50eV位のときに最短 となり､5Å程度

であり､表面敏感になる｡

図 1-1 光電子分光のパラメータ

光電子分光は励起光のエネルギーによって､

紫外光電子分光 (UPS)と X線光電子分光

(ⅩpS,ESCA)に大別される｡

･UPS:真空紫外光 10-50eV
光源 :希ガス放電管､シンクロ トロン

放射光

対象 :価電子帯構造､浅い内殻

特長 :エネルギー分解能が高い

応用 :ARUPS､フェル ミ面マッピング

･ⅩPS:軟 X線 50-1500eV

光源 :AIKa､MgKaなど特性 X線､シン

クロ トロン放射光

対象 :内殻電子

特長 :元素分析

応用 :ESCA､価電子状態密度､光電子

回折 ･ホログラフィー

シンクロ トロン放射光 (軌道放射光)は､

相対論的なエネルギーをもつ電子が磁場によ

って軌道を曲げられるときに放出する光であ

るが,以下のような特長があるので､近年盛ん

に用いられている励起光である｡

(∋ 赤外からX線までの全ての波長の光

が取 り出せる｡

(参 実験室の光源よりはるかに明るい｡

③ アンジュレータなどの挿入光源を用

いると､さらに強い光が得 られる｡

④ 偏光が自由に作れる｡

⑤ パルス光である｡

(釘 超高真空である｡

1.2 分析器

光電子の分析に最もよく用いられている分

析器は､同心半球型分析器 と円筒鏡型分析器

(CMA)である｡これらは､ある角度の周 りの

数度の範囲の光電子を全て一点に収束する二

重収束が実現されていて､明る くて分解能の

良い分析器である｡ 1方向の収束 しかないが

製作の簡単な分析器 として,並行平板型静電

偏向分析器と共軸円筒型1270 分析器がある｡

これらは､ある角度での光電子のエネルギー

を分析する角度分解型の分析器である｡

広い範囲の角度を一度に分析する二次元表

示型の分析器 として､回転楕円鏡型分析器 と

球面鏡分析器がある｡ここでは私が独自に開

発 した ｢二次元表示型球面鏡分析器｣[1,2]
を紹介する｡ 試料 に光を当てた ときに出る

様々な電子のうち､特定の運動エネルギーを

持つものの角度分布を､歪み無 く広い立体角

で二次元的に表示することができる｡ 一度に

測定できるため､測定時間が数万分の一にな

り､従来数日かかっていたのが数分でできる

ようになった｡

図 ト2に､この分析器の概念図を示す｡構

成は､主に半球型のグリッドと､半径がその

約 2倍の外球電極 と障害 リングとからなる｡

試料から出た電子はグリッドと外球および障

害 リングの間の電場で反射 されてアパチャ一

に集束する｡ 構造は一見複雑だが､この間の

電場は単純な球対称電場になっている｡ それ

ぞれの電極の内側の面は球面であって､その

半径に応 じた電圧がかけてある｡ 球対称電場

なので､この中での電子の軌道は､ケプラー

の法則に従 う楕円軌道である｡ ガー ドリング
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は､端の電場が球対称からずれるのを防ぐた

めのものである｡ アパチャ-を通 り抜けた電

子は､阻止電位グリッドを通過 して2枚のマ

イクロチャネルプレー トで増幅され､蛍光板

で観測される｡

試料か ら出たときの方向 とアパチャ一に

入る方向が並行であ り,蛍光板上で観測 され

る角度分布は試料から出たときの角度分布と

厳密に等 しくなっている｡ つまり､スクリー

ン上の像が全 く歪んでいないのがこの分析器

の大きな特長である｡厳密に収束するため角

度範囲を大きくとることができ､±600か

ら±800の分析器が実現 している｡

D isplay-type spherical
mirro r analy zer

図 1-2 二次元表示型球面鏡分析器

障害リングは､エネルギーがパスエネルギ

ーより少 し大きいものの軌跡を遮る役目を持

ち､阻止グリッドは少 し小さいエネルギー以

下の電子を阻止することができるので､この

2つの役割により､ある一定のエネルギーの

粒子だけの角度分布パターンを得ることがで

きる｡ エネルギー分解能はパスエネルギーの

1%から0.3%程度である｡

励起光は図のように電極 に開けてある穴

を通 して入れる｡ グリッドの中に入っている

電子銃は､LEEDパターンやオージェ分光

の測定のためのものである｡ このような小さ

なものはシール ドしておけばグリッドの中に

入れることができる｡ ただし､蛍光板上の像

はその立体角の所だけ影ができる｡ 蛍光板で

光るパルスの数および位置は､真空の外から

CCDカメラシステムを用いて測定 している

1.3 光電子分光の式

電磁波と相互作用 している電子の

Hanliltonianは次のようになる｡

H-去枠 〕2+e◎
ここで,電磁波を

カニ2Aoe,(k-･l=-d)

としている｡ また､i--ih∇である. これ

は､良い近似で次のように書ける｡

1_2
H=諒 p-ヱ A･pmC

-H,,+H'
I

ここで､H,,-諒 P2､H′=-ヱA･PoJ?‡C

● 光電子励起 (時間に依存 した摂動論)

始状態が Hnの固有状態vo(エネルギーEl)

であって､H'によって終状態Vl(エネルギ

-E[) に遷移する確率Wは､

W-IA｡l2lMjil28(E,-E,-ho)
とな り､フェル ミの黄金別 と呼 ばれる｡

a(Ef-Ei-ha))はエネルギー保存則 を表

している｡ ここで､

MP-Jv f *e'tk/n･r'Å･vvidr

A-Ao/IA.I
遷移確率を決めているのは､この遷移行列要

素 Ml,である｡

DipQle近似
通常の光電子分光の場合には､次に説明す

る Dipole近似が成 り立つ｡光のエネルギー

1

が10eVのとき､ kh v ～元 蒜 なので､ r～

1
10Aとすると k･r～ - となり､

100

e~tki=-ト ik･r-+
の第2項以降が軽視できて
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(ks(0letk-'i=pAfn.Y(0))
-(ks(0)pAfns(o))

-ima,̂･,,(ks(0)rArnS(0))
遷移確率は次のようになる｡

W･)(e)-4n2u 2oI(e]M,,l2

E:光電子のエネルギー

α:微細構造定数 (-1/137)

a():Bohrradius(5.29×10ーリcm)
Ⅰ(E):光のエネルギー密度

ここで

fM ,,f2-I(fle-･rli)f2

1.4 価電子励起

価電子の励起の時には､始状態と終状態は

ブロッホ関数である｡

V ,･-exp(ik,･･rh ･(ki,r)

v f-eXP(ikf.r木f(k,,r)

u,(ki,r)とuf(kf,r)は､結晶の周期性を持

つ関数である｡ これらの関数を用いると､

MI,-Jexp(-ikf･r損 (k,,r方･r

xexp(ik,･r)Lt(k,,rカr

結晶の周期性を考えると､この積分の値は任

意の格子ベクトルの移動に対 して不変でなけ

ればならないから

k′-k/+G
となる｡ 価電子状態を還元ゾーン形式で表す

と､kベクトルが保存されることを意味 して

いる｡この性質により,光電子のkベクトルを

測定することで､始状態の kベクトルを知る

ことができ､バンド構造が測定できる｡ 表面

から飛び出すときに表面垂直方向に力を受け

るために､垂直方向の kベクトルは厳密には

保存 しない｡

1.5 内殻励起

内殻電子を励起するときには､始状態を特

徴づけるものは角運動量 (量子数は J､m)で

ある｡ 実関数の始状態をとると

中,,hL(r,0,¢)=R,,∫(r)∑ n(m)Y/".(0,¢)
l〃

ここでαはprや dl.I,軌道などを意味 している｡

n(m)はその軌道を作るための係数である｡ 終

状態のブロッホ関数も量子数 l､mの関数で展

開する｡

¢Ek,",k-(r,0,¢)-4n∑ (i)Ilexp(-i8/I)/一川-
×Y:",･(ok,¢k)Y/I,,.･(0,や)RE.I.〟./I(r)

するとDipolematrixelementは

(¢諦 rlo"[･r)-4n/宗,n(-)(-i)rexp(i8,I)

×Yr",･(OkÔ,)R/I(Ek)×

(Yr"t.'O,¢)le･1･(x/r''ey'y'r'TEz'Z/r'lYltn(0,0))
位置演算子をsphericalharmOnlCSで書 く

x/r-sin0cos巨 (27T/3)-/2(-Yll+Yl_1)

y/r-sinesing-i(27r/3)1/2(Y‖+Yl_1)
Z/r-coso -(47r/3)1/'2YIO

ここで､Ilm>= YI′〝は球面調和関数で次のも

のである｡

竺三世
Y/",(0,0)-(-1)2

21+1(l一日可)!

2 (l+lml)!

×p/r//'1(coso)et'"10
これらを用いると､Dipolematrixelement
は次のように書ける｡

(¢誹 Irlon/,)-4(2/3)1′2n3/2

･∑n(m)(-i)/'exp(i8/.)Yl･".･(OkOk)R′･(Ek)rlltrlll

×
C.tt(lrm.[=Jlm)･(l.m･llIlflm))

+ic,((l'mTZllElm)十(rmll-IIlm)

+(2)I/2cz(rm.I101lm)

1.6 角度分解光電子分光

多 くの測定角において価電子帯からの光

電子スペクトルを測定 し,その情報から始状

態のバンドの分散関係 (EEL,k)を解析する手
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法を角度分解光電子分光という｡ 光電子は結

晶から飛び出す ときに､表面方向には力を受

けないので,表面に平行な波数ベクトル k〟は

保存 される｡光電子スペク トルにピークが観

測 されたら,その運動エネルギーEk とその時

の検出角度 (O､ ≠)から､Ellとk〟は次のよ
うに求まる｡

Eβ=hv-Ek-◎

多 くの角度とピークについてのデータを

プロットして､エネルギーバンドが求まる｡

バンド構造の研究例 として､単結晶グラフ

ァイ トのバンド構造およびフェルミ面の研究

[3]を紹介する｡グラファイ トは炭素原子が蜂

の巣状に並んだ平面が集ってできている｡図

ト3に､そのバンド構造を示す｡結合エネル

ギーが 5eV付近から下に向かって開いてい

るバ ンドは炭素の 2p∫.γ軌道からできている

6 2,:了†ンドである｡ 結合エネルギーが一番
浅い所で上に向かって放物面状に開いている

バンドは､炭素の2p /軌道からできている7T

バンドである｡
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1.7 二次元角皮分解光電子分光 とフェルミ

面マッピング

二次元分析器を用いて､図 ト3のバンドの､

a,b, C,などのエネルギー位置で測定さ

れたパターンを図 1-4a,b, C,などに示

す｡図 ト4aから C に行 くに従って､明るい

所が外側から内側に入って来るが､これは汀

バンドの放物面が小 さくなってい くことに対

応 していて､この事から図 ト3のバンド構造

が導かれる｡

図 1-4aでは､ブリルアンゾーンの6角形

の頂点が明るいというフェルミ面の形が良 く

見えている｡ フェルミ面が点であるというこ

とから､電気を運ぶ電子の数が少ないことが

判 り､グラファイ トの電気伝導度が金属 と半

導体の中間的なものであることが理解できる｡

グラファイ トに色々なものをドープすると電

気伝導度が非常に大きくなるという実験事実

があるが､それはこの図から理解することが

できる｡ 電気陰性度の大 きな元素や化合物を

ドープすると､フェルミ準位が下が り､フェ

ルミ面が点でなくて図 1-4Cのように広がる

ので､電気を運ぶ電子の数が大 きく増え､電

気伝導度が上がる｡ このように､グラファイ

トのフェルミ面は､フェルミ面 と電気伝導度

の関係を示す好例である｡

- 639 -

図 1･4 グラファイトのバンドの二次元

測定例(a),(b),(C)と､それらを重ねて表示
した 3次元的な汀バンド構造(d)
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図 ト5 超伝導体のフェルミ面の解析例

同様 にして､超伝導体 についても解析

[4]を行った例を図 ト5に示す｡

1.8 光電子構造因子

図 ト6は図 1-4bと同じ結合エネルギーの

測定結果であるが､励起光に水平の直線偏光

を用いて測定 したものである｡この結果では,

節-ブリルアンゾーンの内側にだけ見えてい

て､外側には見えていない｡これは､｢光電子

構造因子｣[5]という新 しい概念で解釈できる｡

解析の結果､この,Tバンドが結合軌道からで

きていると､第一ブリルアンゾーンの内側が

強 く､外側が弱 くなることが判った｡

図 1-6 水平の直線偏光で測定 したグラファ

イ トの,Tバンド (図 1-4bに相当する)

1.9 原子軌道解析

図 ト6においては､図 1-4と異なり､上下

の頂点が見えていない｡これは､ 汀軌道の対

称性 と入射光の偏光方向の関係から生 じた現

象である｡ 入射光の偏光ベクトルは面内にあ

り､この紙面では水平になっている｡ すなわ

ち､この方バンドはグラファイ ト面に垂直な

2p′軌道からできているが､入射光の偏光ベ

クトルが水平なので､対称性から上下の線上

には観測されないことになる｡ このように､

励起源に直線偏光を用いると､強度の角度分

布から軌道の対称性 まで良 く判る[6]｡このよ

うな対称性や結合の議論は､従来の角度分解

型の測定では極めて難 しいものであ り､二次

元光電子分光の有効性を示 している｡
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第2章 電子散乱による原子構造の解析

はじめに

電子と物質との相互作用はエネルギーによ

って強 くも弱 くもなり,良質のビームを作る

ことが容易なので､電子の散乱は物質の解析

に多用されている｡ 通常は図 2-1のように､

試料の外から電子線を照射 して､回折 ビーム

や励起された二次電子などを観測する｡ 光電

子も同様な散乱をするが､図 2-2のように電

子源が結晶中にあることと､平面波ではなく

て球面波であることが異なっている｡

後述するように､電子源のすぐ近 くに他の

原子があることから､電子の軌道角運動量が

測定できたり,原子配列の立体写真を揖影す

ることができたりする｡ ここでは光電子の散

乱について解説する｡

図2-1 電子線の散乱

図 2-2 光電子の散乱

2.1 平面波と球面波の原子による散乱

球面波が近 くの原子によって散乱される場

合の式を考える｡ 原子は球対称なポテンシャ

ルであると考える｡ 固体中では球の半径を原

子半径にとり､muffin-tinポテンシャルと呼

んでいる｡ 球対称なポテンシャルの場合の

Schr6dinger方程式は､軌道角運動量量子数

Jごとに分かれて,

-‡㌶ lr2禦 ]十豊 中I(〟)

+V(rh(r)-EO/(r)
muffin-tinの外側では V(r)-0なので､解は第

1種 と第 2種の Hankel関数,hl(1)(kr)と

h/(2)(kr),の 1次結合で書ける｡

hl'1'(kr)j t'-(/'')

h/'2'(kr)一石ニ→ i(/'I)

exp(+ikr)
kr

exp(■kr)
kr

h/(i)(kr)は原子からの出射波で､h/(2)(kr)は
原子に対する入射波である｡入射波の振幅が

β/だったとすると､入射波と出射波は位相が
異なるだけで振幅は等 しくなければならない

ので,

o/-pILexp(2i8I)h/'"(kr)'h/'2'(kr)]

ここで､8Iは角運動量 lの部分波の V(r)によ

る散乱のphaseshiftである｡V(r)-0のとき

には∂戸0なので

¢′-β′Lh/'I'(kr)'hl'2'(kr)｣-β′2j/(kr)

となる｡jI(kr)は球ベッセル関数である｡ 散乱

波軒 厄 上の2つの式の差になるので､

o;S)-β′lexp(2i8/)-1Vl/(1)(kr)

● 平面波の散乱

平面波は球ベッセル関数を用いて次のよう

に展開できる｡

00

exp(ik･r)-∑i/(21+1)j,(kr)pl(coso)J=O
pl(coso)はルジャンドル多項式である｡従っ

て
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PI-i/(21+1)p/(coso)/2
となるので､散乱波中畑 ま

oily)-

i/(21+1)p/(coso)
lexp(2i8′)-1h/'"(kr)

-i/'l(21十1万18′sin8′P/(coso)h/())(kr)

｢司去(21Ilki8,sin8′P/(coso)首

となり､平面波の場合の散乱振幅の公式

芸-lf(0]2

-に;(21..万E6,sins/P/(coso12

が導かれる｡

● 球面波の散乱

散乱原子への入射波が球面波の場合には､

その球面波を散乱原子のところで展開すると

次のようになる｡

exp(ik･(r-Ro))

:■=-
-ik∑(-I)-/(21+1)p(cosαW'(kRos)/=0
･j/(kJr-Rsf)

ここで､R｡と Rsは光電子放出原子と散乱原

子の位置ベクトルであ り､その距離を R｡Sと

した｡ αは Rs-R｡とr-Rsとのなす角である｡

散乱振幅′(α)は､次のように書ける9)0

f(α)-請(21I.kt'8/sins/p/(cosα)
-
∑
脚

×
､り+′Hv
?′UnJ

ー
ノ

2番目の∑(∫-0-∫)の項は入射波が球面波で

あることによる補正項で､ kRが大きいとき

や､入射波が平面波のときには 1となり､通

常の平面波に対する散乱因子に帰着する｡

運動エネルギーが原子のポテンシャルに比

べて大きいときにはほとんどの位相差∂′が

同符号で小さくなり､Bornの公式が使え

て次のようになる｡

f (α)-請 (21･ 1)6/P (cosα )

ルジャンドル多項式P/(cosa)Eま､前方 (cos

α-1)においては常に1であ り､この和は

全ての /で加算的に足 し合わされ､大きくな

るOこのため､前方散乱が強くなる｡ このよ

うな時 には散乱波vS(r)の前方での値 は

vo(r)よりも大きくなる｡散乱する原子まで

の距離が短いほど､(2)式の 1/Rの効果や､

非弾性散乱の影響が少ない事などにより､ピ

ークは強くなる｡ 従って､だいたいの所は､

最近接や第二近接原子のみが前方散乱のピー

クを作ると思って良い｡

2.2 電子線の結晶表面による散乱

平面波が､周期的な散乱体や弱い散乱ポテ

ンシャルによって散乱されるときには､次の

ようなSchr6dinger方程式の積分表記が役

に立つ｡

[-Zv2･V(ヰ(r)-争 (r)

2〃

mAmB

mA+mB

=me

V･(r,-et'k･r一志 i l舘 (r,*･(r,軒

-elk.r一志flJe-･'k′~k'r′V(r'P']

=e/kr+f(0,¢)fl
〟

つまり､ここでの散乱因子は次のようにポテ
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ンシャルのフーリエ変換で書き表される｡

f(0,¢)ニー吉宗 ･Je-iq■r'V(r'匝′

微分散乱断面積 dq/dn (立体角dn内へ

の散乱確率)は Lfll' なので

I(0,¢匝 -I.If(0,¢】2df2
となる｡

● 表面格子からの散乱

表面格子を表す単位格子ベクトルをa,bとし､

1つの単位格子に原子が /〃個あり､その格子

内の座標が

r/-xja+yjb+zJC (j-1-･m)

0≦x,y,Z≦1
であるとする｡ ここで､ C ベクトルは表面に

垂直なベク トルとする｡ 各原子のポテンシャ

ルを

vJ(卜 rjl)-vJ･(r)*∂(r-rJ)
とする｡ *はコンボリュ-ションを表す｡

そのgベクトルでのフーリエ変換 (記号SH
で表す)を

sLv,(r)]-V/･(g)

とする｡ コンボリュ-ションとフーリエ変換

の下記の関係を用いる｡

sLr(x)･g(x)]=F(u)*G(u)

Sレ(x)*g(x)=F(u)･G(u)]

sl6(x)]-1

sl6(x-a)]=expt27dau)

結晶表面のポテンシャルV｡(r)は

vc(r,-(n;8(r-nla-n2b,)
藩 V/･(r,*8(r-rJ･,)

なので､そのフーリエ変換は

vc(g,-[某 exp{2nig･(nla.n2b,,]

･[暮vJ(g,exp(2nig･r/･,]
となる｡

結晶構造因子は､単位胞による散乱因子 Fu(g)
であり､

Fl(g)-筈 ∑V/(g)expt2nig･r′)/

表面全体の散乱振幅をFL.(g)とすると

Fc(g)-竿 vc(g)〃l 〟2
=∑exp(27ti(g･a)nlIEexpt27ti(g･b)nJ

ltl n=

xFu(g)

ここで

("a/_2____h_,一一__1 Sin(7tgaN)
∑exp(27tigan)=

〝=_(E l)′2日 ) J sin(nga)

の関係を使 うと散乱強度 Ⅰは

I-I"IFu(g)l2L(x)L(y)

L(x)-sin2N lTCr

sin21u

･･= L(.r)

これをラウエ関数という｡

Ⅹ-(g,a) y-(g,b)
(g､a)-h､(g､b)-kが整数のとき

のみ値をもつ ｡

● 逆格子

逆格子ベクトル

a*=
bxc

b*=
CXa

a･(bxc)' a･(bxc)

a☆･b-0,a☆･a=1

散乱ベクトル gが g-ha♯+kb*であればラウエ

の条件を満足する｡a*,b*を単位ベクトルとす

る逆格子ロッドに終点を持つとき､回折波を

生じる｡

逆格子にすると(hkl)をベクトルにとる
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g(hkl)⊥(hkl)面

原点から(如 /)面までの距離をd仙/とすると

1

lg(hkl)-石 -2lsinO九

2dJ,klSine=九

簡単 なケースでは

Ia*I-三 ,

● 逆格子と実空間の構造との関係

(スポット強度と消滅則)

i番目の原子の座標 rE(xiy,･Z,I)

rt= x,･a+ylb+Z,･c

I(hkl)-lF.,(hkl)f2

- J;ft･exp2ni(hxt･･砂′.lzl,

電子回折の時にはスポットの出る位置はラ

ウエ関数で決まっている｡ それらのスポット

の強度分布が逆格子の強度分布であり､それ

と実格子の構造との関係は､上の式にまとめ

られている｡ 式だけではわか りにくいが､次

のように考えるとわかりやすい｡

簡単のために単位格子に2つの原子がある

場合を考える｡ 消滅別で消える所は､それら

の項の位相が 180度違う場合である｡x方向

だけ考えれば､hxが 1/2などの半整数になる

ときである｡xが 1/2であれば､hが 1,3,5な

どのスポットが消えることになる｡ これは､

逆格子が 2倍になったことと同じであるが,x

が 1/2のところに原子があるので実格子も半

分になっている｡ このように一般に逆格子空

間の強度分布の周期は､実格子の間隔の逆数

になっている｡

2.3 菊池バンドと菊池線

菊池バンドや菊池線は､結晶内部の原子か

ら放出された光電子やオージェ電子､また､

電子線を入射 したときに原子の所でフォノン

励起などで非弾性散乱された電子が作るパタ

ーンである｡ 電子線回折でよく見られるパタ

-ンであるが,球面波の散乱であるため,図

2-2の光電子の散乱と同じに考えられる｡

電子が原子から出た当初は小さな球面波で

も､広がるにつれて平面波的になっていき､

遠 くのところで原子面の組によって Bragg反
射 したものが菊池線である｡ 菊池バンドは､

その原子を含む原子面の面内方向に出た電子

波と､その面の組による上下の Bragg反射の

干渉によってできる明るい帯である｡ 電子線

の回折によるパターンとの大きな違いは,結

晶の向きをβだけ変えたときに､回折パター

ンは2βだけ動 くのに対 して､菊池パターン

はβしか動かない｡言い換えると､菊池パ タ

ーンは結晶の向きに固定 したパターンであり

晶帯軸の方向などがはっきりわかるので､結

晶の方位を決めるのに便利である｡

菊池線および菊池バンドの端の線の方向を

知るには,Ewald球の中心を逆格子の原点に

置き,逆格子点 と原点を結ぶ線の垂直 2等分

面と球との交線を求める｡ 原点と交線を結ぶ

方向が菊池線の方向である｡

実際に得られた菊池パターンの例を､後で

図2-6(a)に示す｡
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2.4 光電子回折 と光電子ホログラフィー

2.4.1 光電子回折

図 2-3に光電子回折[1]の概念図を示す｡X
線を原子に照射すると光電子が飛び出すC光

電子は真空中に出て行 く過程で回りの原子に

よって散乱 され､その放出角度分布には散乱

された光電子の干渉による強度分布が現れ､

それを光電子回折パターンという｡ その電子

が束縛 されていたエネルギーが異なれば､光

電子の運動エネルギーが異なり､運動エネル

ギーを測定することによってどの原子のどの

軌道から放出されたかを知ることができる｡

すなわち､原子の種類ごとの構造解析ができ

るのが､光電子回折の特長である｡

図 2-3 光電子回折の概念図｡X線を吸収
した原子は光電子を放出する｡光電子は周
りの原子によって散乱され､運動エネルギ

ーが数百eV以上の時には､光電子放出原
子と散乱原子を結ぶ方向に前方散乱ピーク

が現れ､その方向の周りに回折リングが現
れる｡

[170】

図 2-4 W (i10) 1×1-0の表面構

造｡黒丸は吸着酸素原子を表し､表面のW
原子から見た酸素原子の方向は AA'BB'CC'

の方向である｡

光電子回折の例 として,W上に酸素原子が

吸着 した系での実験例[2]を紹介する｡図2-4
のように酸素原子は 1×1構造に吸着 し,衣

面W原子の作る三角形の中心付近に吸着する

ことがSTMによって知られていたが,正確

な位置はわからなかった｡図 2-3は,この系

を横から見た図になっていて,表面のW原子

にX線が当たって光電子が飛び出し,吸着0

原子によって散乱 されて光電子回折パターン

を作る様子を示 している｡ 光電子はそれ以外

にもバルクW原子や吸着0原子からも放出さ

れ,それぞれの光電子回折パターンを作る｡

この表面からのW4′光電子スペク トルを､
シンクロ トロン放射を使って高分解能で測定

した結果を図2-5に示す｡W4′光電子はスピ

ン軌道分裂 した2本 (4f5i,4f7i)のピーク

からなるが､バルクのW原子からの2本のピ

ークの他に､第一層のW原子からの表面内殻

シフトしたと2本のピークがはっきり分離 し

て見える｡ これは､表面のW原子は,図 2-3
のように電気陰性度の大きな酸素原子 と直に

結合しているので,電子が酸素のほうに寄る

ことによって正に帯電 し,電子の結合エネル

ギーが大きくなっているためである｡ このス

ペクトルは放射光を用いて測定 したもの[3]
であるが,この くらいシフ トが大きいと,実

験室のX線管でも観測でき,それぞれのピー

クの光電子回折パターンを測定することがで

きる｡

4fS面 l 4f/仙 クl

,t7/2

5/2 7′2

5/2一ヽ:

t.. l tII
, lノ 'J
' X ､ 7 /.

:16 35 34 :i:与 32 :31
8暮rKllrqE佃rgY(ov)

図2-5 W (110) 1×1-0表面か

らのW4′光電子スペクトル｡バルクの
W原子からのスピン軌道分裂した2本の

ピーク (4fX ,4fM )の他に､吸着酸素と
結合している第-層のW原子からの2本
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のピークが分離して見える｡

AIK"線 を用いてこれ らの ピークの放出角

度分布を測定 したものを図2-6(a),(b)に示す｡

励起 X線管 と角度分解型の分析器を固定 して,

試料を二軸回転 して測定 したものである｡ 視

斜角が 90 から90 0 まで30おきに,方位

角も30 おきに測定 したものをつなぎ合わせ

て表示 してある｡ 画面中央が表面垂直方向に

相当し,ステレオ投影法で表示 してある｡また,

図 2-7は,吸着酸素からの01S光電子回折

パ ターンである｡

(a)

図 2-6 W(110)1×ト0表面からの(a)バルクWピ

ークの2次元光電子回折パターンと, (b)表面W
ピークのパターン

図 2-6を見ると,同 じW原子からのパター

ンとは言っても,表面とバルクの原子では全

く異なるパターンを示すことがわかる｡また,

図 2-7もこれらとは全 く異なり,リング状の

パターンが観測されている｡ これ らのパ ター

ンの特徴は,次に述べる光電子回折の一般的

な特徴から理解することができる｡

図 2-7 W(110)1×1-0表面からの01S
光電子回折パターン｡

光電子の運動エネルギーが数百 eV以上の

とき,散乱波の強度の角度分布は､図 2-3の

ように放出原子から散乱原子を見る方向 (前

方方向)が常に強い｡角度が前方から離れる

に従って散乱波は弱 くなるが,前方方向か ら

ある角度だけ稚れたところで散乱波 との干渉

によって図のような回折 リングが生 じる｡ 全

体のパ ターンは,このような前方散乱ピーク

と干渉リングの重ね合わせで理解できる｡

第 2層以下の原子からの光電子の回折図形

には､常に前方散乱のピークが観測できるの

で､その方向から第 1層原子 との結合方向を

知ることが出来る｡ 図2-6(a)は,バルク原子

からの光電子回折パターンなので､原子が並

んでいる[100]や[111]といった各晶帯軸方向

に明るい前方散乱 ピークが見えている｡ さら

に､結晶中で球面波が出たときのパ ターンの

特徴である ｢菊池パターン｣が良 く見えてい

る｡ すなわち各晶帯軸方向を結ぶ明るい帯 と

して ｢菊池バンド｣が見える｡

図4 (b)では,表面付近の原子からの光

電子回折パターンの特徴である前方散乱の ピ

ークが 6個はっきり見える｡これらのピーク

の方向は,図 2-4において表面W原子から吸

着酸素を見る方向であり,AA'BB'CC'の方向,

およびもう一つの ドメインにあるそれらと1
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800異なる方向に対応 している｡ 図 2-5の

内殻光電子スペクトルはこのピークの方向で

測定 したので,表面のピークが強 く見えてい

たものである｡ これらの前方散乱ピークの方

向から,図 2-4の酸素吸着位置を決めること

ができる｡ 図 2-4において,酸素原子はWの

位置から 1.52Åだけ Cの方向にずれており,

吸着高さは0.84Åであると求まった[2]｡
表面第 1層にある吸着子からの光電子の前

方散乱は表面に平行になるため観測されず,

回折図形には表面の延長方向に軸を持つ回折

リングのみが現れる｡図 2-7の酸素 1S光電

子のパターンにおいては,前方散乱ピークが

見えず,表面の延長に軸を持つ 1次や2次の

回折 リングが見えている｡ したがって,この

ことからも酸素は表面第 1層に吸着 している

ことがわかる｡ このように,光電子回折パタ

ーンを2次元的に測定すると,詳しい解析を

しなくてもある程度直接的に構造を決めるこ

とが できる｡

2.4.2 光電子ホログラフィー

一一一一フーリエ変換による三次元的な実空間

の立体構造[4]

図 2-3で示されているように,放出された

光電子を表わす波動関数を甘('とすると,V｡

は放出原子を中心 として外向きに拡がる球面

波として表される｡ 実際には角度分布は一様

ではないが､ここでは説明を簡単にするため

に､次のような角度分布を持たない球面波と

して考える｡

v o=fl (1)
r

v oの波が j番目の原子に当たって散乱され

ると､ j原子を中心 とした散乱波vJfを生 じ

る｡ 光電子放出原子を原点としたノ原子の座

標ベクトルをrノとする｡観測するスクリーン
の半径 βの大きさは,これらの原子間距離に

比べて非常に大 きいので､vJFは次のような

近似式で表される｡

Y/S- 苧F,(kkik,.Je-ik･rJ (2)

ここで､F,(k)Cまj原子の散乱因子をrjで割

をすべて考慮するには, (2)式のF,(kkL'k'.J

のところを, ○<〉
F～-∑F/I(kkik''/I (3)

/

に代えれば良い｡ここで巧 ′(k)Eま1回散乱 し

たときの最終的な角度分布を表 し, rノ′はその
間に伝播 した全距離を表す｡放出電子回折図

形x(k)は､直接波V('と散乱波再の和の二

乗で次のように表される｡

x(k)-Ivo+享vJf
(1)､(2)式を(4)式に代人すると､

は分子と分母で消えて､次のようになる｡

x(k)-1+∑ie-zk●rJ/
ある運動エネルギーの電子を測定 していると

きにはkの大きさkは一定で､ (4)式のx
はスクリーンまでの距離 Rに依存せず､kの

ノヽ
方向kだけの関数である｡ (4)式を二乗 し

て出てくる4つの項の内､初項は 1で変化せ

ず､電子回折図形のバ ックグラウンドを与え

るだけなので省略する｡ 第4項 (散乱波の二

乗から釆る項)は小さくて角度変化 も小さい

ので言(hk)竃 を～7･etL･k'･r,14ijeet･k?rJXl'k('6Eミ
EJ"

となる｡ ここで原子 Jと原点に対 して対称な

位置 rノ･ニーrノの所にも原子 了があると考え
る｡ これは,ホログラフィー変換像における

共役像 (ツイン像)を作 り出す仮想的な原子

である｡ すると, (6)式の2つの ノからの

項は,実際の原子 ノと仮想原子 了からの寄与

の和であると考えられ,次のように一つにま

とめることができる｡

x(k)-∑F:eik●rl (7)
EJ:

ここで,実空間の原子分布を∑8(r-r,)
/

で 表 す と ,そ の フ - リ エ 変 換 は ,

∑ exp(iu･rJ)の形になることを思い出す｡
ったものである｡ 実際には,一回散乱だけで ノ

なく,多数の原子によって散乱された後で最 (7)式と見比べることにより,電子回折パ

終的にノ原子から出て行 く波もある｡ それら ターンは,ツインも含めた実格子のフーリエ
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変換であることを示 している｡ 電子回折や X

線回折の場合は,図 2-1のように観測される

ものは実空間をフーリエ変換 したものの 2乗

になって,位相の項が消えてしまうのに対 し

て, (7)式では位相の項がそのまま残って

いることに注意 しよう｡ つまり,フーリエ逆

変換を行えば原子像が再現される｡ これが放

出電子ホログラフィーの原理である｡

この逆変換は,図 2-3のスクリーンに内向

きの球面波を入射 して,0原子付近での波動

の大きさをホイへンス (Huygens)の原理から

計 算 す る こ とに相 当 す る ()HelmllOltz-

Kirchhoffの積分を,Rが rノより非常に大き
いことを利用 して変形すると,原点付近での

波動の強さの3次元分布 u(r)は

u(r)-cHJJx(k)exp(-ik･r如 (8)

で与えられる｡ (7)式を代入すると

u(r)-∑8(r-r/.) (9)
/

となって,原子配列構造が再硯される｡ 積分

はkの方向について図 2-3の球面スクリーン

上を2次元的に行う｡ (8)式は球面フーリ

エ変換であり､パラメータrを3次元的に動

かして刷 の大きさの変化を求めれば3次

元の立体像が得られる｡

しかし,これだけでは(6)式の2つの項と

も再生されてr--rJのところにツイン像が出
てきてしまう｡この間題を解決するために,

次の式を用いる方法が開発 された[5]｡

u(r)-Jdkeik'.JIx(k)expトik･r匝 (10)
A, S

(10)式を用いると,rが実像 rノの時に積分

の値を大 きくするのは(6)式のF;elk'rJの項

で あ り , 1 回 散 乱 の と き に は

F:(k王 ~′krJe'k'rJである｡ したがって,(10)

式の最初の積分は,rが実像 rノの時に指数が

elk(,･J-rJ)となり,位相が打ち消 し合ってゼロに

なるために積分の値が大きくなる効果を持つ｡

ッィン像のところではe21k''jとなって振動が

激 しくなり積分が小さくなる効果を持ってい

る｡また,これによって,(3)式に入っている

多数の多重散乱の項 も,位相が合わないため

消えることに注意する｡ (10)式に入っている

2つの指数関数のそれぞれの指数の符号が反

対になっているため,通常の3次元的な7-

リエ変換にはならない｡

(10)式の前のエネルギー方向の積分と後の

球表面積分を実行する順序は,研究者によっ

て主張が違う｡後の表面積分を先に行い,そ

の結果を波数 kを変えながら足 して行 くのが

Huygensの原理の考え方に沿っている｡ しか

し,前の積分を先に行って,それを球の表面

方向に足 して行 くほうが良いという主張の方

が有力である｡ この場合,最初にエわ レギー

方向に平均をゼロにしてから始めるので,強

い前方散乱の効果を弱められるので良い結果

が得られるものと思われる｡

図 2-7においては,回折 リングがはっきり

見えているので,光電子ホログラフィーの方

法によって変換 して､3次元の実空間像をつ

くることができる｡ その結果を図2-8[6]に示

す｡これは､3次元構造のZ-0Aでの断面

であ り､○印の所に隣の酸素原子が見えるは

ずである｡ 外側にずれてはいるが､確かにそ

の付近に強いピークが現れていて,原子配列

構造が再現されていることを示 している｡

図 2-8 酸素 1S光電子回折パター

ン (図2-7)のホログラフィー変換像
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2.5 円偏光光電子回折

一一一一一電子の軌道角運動量が初めて見えた

電子の軌道角運動量は量子力学の最 も基礎

的な概念であるが､二次元光電子回折パター

ンの円二色性を測定することにより電子の軌

道回転を観測することができる｡ 円二色性 と

いうのは､光学活性な物質の､左右の円偏光

に対する吸収係数の違いのことである｡ 最近

のシンクロ トロン放射光技術の進歩により､

軟X線やX線領域の円偏光を利用 した新 しい

タイプの円二色性の研究が可能となってきた

高エネルギー研究所のARリングやPFリン

グ､またSPring-8には円偏光アンジュレータ

◆1が設置されてお り､数 eVから数keVま

での強い左右円偏光や楕円偏光を取 り出すこ

とができるO

我々は､Si(001)面という非磁性かつ非光学

活性な面に､円偏光ビームを垂直に入射する

という､通常は円二色性が期待できないよう

な系において､二次元表示型の球面鏡分析器

[7]を用いて光電子回折パ ター ンを測定 した

ところ､前方散乱 ピークが円偏光の電場の回

転方向と同じ方向に回転するという新 しいタ

イプの円二色性 を観測 した[8] ｡ さらにW
(110)1×ト0[9],W(110)1×1[10]などで も

確認 された｡ ここでは､単純な系であるW
(110)1×1-0についての研究結果[8]について

紹介する｡

2.5.1W (110) 1×1-0における実験

結果

図2-6(b)のような測定を極角 610 から7

40 ､方位角はOoから360 0 の範囲で行

い､第一層のWからの光電子だけの放出角度

分布をプロットしたのが図 2-9(a)､(b)

である｡それぞれの図の中心が､試料の表面

垂直方向を表 してお り､回折パターンが表示

されているリング状の範囲が測定 した極角の

範囲である｡ 図 2-9(a)は､直線偏光で測定

したときのパターンであ り､6個のピークは､

図 2-6(b)の6つの前方散乱ピークである｡

図 2-9(b)は､左回りの円偏光で励起 した

ときのパターンであり､(a) と比べると前方

散乱のピークが全て左に回転 していることが

判る｡

(a)

図 2-9 W(110)1×ト0表面からの表面W
ピーク (図 2-6(b)に対応する)の2次

元光電子回折パターン｡測定角度範囲は,
極角が 160 -390の間のみである｡(a)は
直線偏光 (LP)で励起した場合,(b)は左
回り円偏光 (LCP)で励起した場合の測
定結果である｡白線は,LP励起(a)での前
方散乱ピークの方位を示す｡

2.5.2 ピークの回転の意味

図 2-9におけるこれらのピークの回転は､

角運動量を持った光電子がまっす ぐに広が ら

ずに､図 2-10のように回転 しながら広がった

結果として簡単に説明する事が出来る｡ 詳 し

くは原論文を見ていただきたい｡
●l電子の進行方向に沿って､螺旋状に周期的

に回転するような磁場分布を作 り､特定の波

長の円偏光を強 く放射するようにしたもの｡
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図 2-10 前方散乱ピークの回転の様子｡

散乱原子が極座標で (R, 8,0)にある

時､光電子は回転しながら広がるために

前方散乱ピークの方向の≠はOAの向き
から△だけ回転する｡

軌道角運動量の量子数を/､そのZ成分の量子

数 (磁気量子数)をmとすると､mは光電子

のZ軸のまわりの角運動量の量子数である｡Z

軸のまわ りの角運動量mhを持った光電子の､

原子の外側(r,0,¢)における波動関数Vは､

球面調和関数 Y"I(0,¢)を使って次式のよう

に書ける｡

V∝fixY,,1･(0,¢)
r

竺 p/"･(coso王 ,〟,o

r

p/"1(coso)el(kr叫 )

( l l)

r

ここで､P,′〝(coso)はルジャンドル陪関数で

あ り､極角βだけの関数である｡ 円偏光励起

による遷移では､始状態の Jが終状態では±

1だけ変化 し､仇 は左 (右)ネジ円偏光のと

き ∽+1(∽-1)に変わる｡ 始状態がW4′の

場合､始状態の /は3なので､終状態のJは

4または 2であるが､この実験での終状態の

運動エネルギー領域においては､J=4の確率

の方が /=2の確率よりもずっと大きい｡さら

に､Clebsch-Gordan係数を考えると､左ネジ

円偏光の時はm=4が､右ネジ円偏光の時はm=
-4が 1番強 く励起 される｡

(ll)式で､位相はi(kr+m¢)で表されるの

で､位相の等 しい所をつないだ面 (等位相面)

の式は､,-一坐 .C.で表され (C.は宝数)､
k

この式は図 2-11の細い実線 と破線のような

渦巻きを表す｡波の進む向きはこの等位相面

に垂直であり､この向きをつないだ線 (拡散

曲線と呼ぶことにする)は次の式で表される｡

¢ニー
/〟

krsin20
十C2 (12)

C2は定数である｡光電子放出原子を0として､

散乱原子Aが Z-0の面にあるとき､ A原子

を通る拡散曲線を図 2-11に矢印付 きの太い

実線で描いてある｡ また､等位相面でAを通

るものを細い実線の渦巻きで､位相がそれと

180 0 違う等位相面を破線で示 してある｡この

図を見ると､等位相面がAの所でOAの方向

に垂直になっていないので､光電子の進む方

向は矢印のように△だけずれることが判る｡

従って､図 2-9においてピークが回転 してい

たのは､光電子がA原子に衝突するときに､

回転運動によって進む方向がOAを結ぶ直線

の方向からずれていたためであったことが判

る｡

図 2-11 散乱原子Aが Z=0の面にあると
き､Aで散乱される光電子は矢印付きの太

い実線の向きに拡散する｡実線の渦巻きは
等位相面で､破線は位相がそれと180 0

違うもの｡角運動量 m-4､運動エネルギ
ー150eV､散乱原子Aは0から2Å離

れているとして計算してある｡

一般に､原子Aの位置が極座標で (凡 β,

◎)にある時､前方散乱の方向とOA方向と

のなす角 (ピークの Z軸のまわりの回転角)
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△は次の式で求められる[8]｡

A=tan-I
m m

kRsin20- kRsin20
(2)

この式は､種々の実験結果を良 く再現する

[8-10]｡また詳 しい理論計算[11-13]でも同じ

式が導かれている｡

この回転において､図 2-10に示すように､

ピークの極角βは動かずに､方位角だけが△

だけ回転する｡ △はmに比例 し､k､R､

sin2βに反比例 している｡まとめると､散乱

原子が出射原子から見て (R, 0,¢)の所に

あると､前方散乱のピークは円偏光のスピン

(電場ベクトルの回転方向)の符号 (±)に

従って､

d
T
に

局
長

+一
m

kRsin20) (14)
現れることになる｡βが判っている時

には､△を測定することにより､角運動量 m

が測定できることになる｡ 逆に､通常はmが

判 っているので､結合距離 Rが判る事になる｡

隣の原子の方向は(8)の平均方向 (♂,¢)で

判るので､三次元的な位置 (R,0,¢)が詳

しい計算を必要としないで直接分かることに

なる[14]｡
ここでは簡単のために終状態の (J､∽)

を一つだけ考えた｡円偏光励起の実験では一

つだけが突出する状況はかなり多いが､他の

成分が混ざったときにはJについては干渉的

に､刑については非干渉的に平均を取る必要

がある｡ また､パターン全体を定量的に解析

するには､全ての (J､∽)を取 り入れ､散

乱振幅の形や多重散乱を適切に取 り入れた量

子力学的な計算を行う必要がある｡

この実験では､非磁性の非光学活性物質に

おいて円二色性が測定されている｡この原因

は､電子の散乱を微視的に見たときには､表

面は滑らかではなく､原子の結合方向 (散乱

の方向)と光の入射方向と電子の観測方向が

同一平面上にないからである｡ このことは､

光電子を使って円二色性を研究するときには､

ここで述べたような効果を考えなければなら

ない事を意味 している｡

2.6 立体原子顕微鏡

2.6.1 立体原子顕微鏡

-I-I-フーリエ変換無 しで三次元的な実空間

の立体構造

原子構造を直接立体的に見ることは,顕微

鏡の究極的な目的であるが,未だに実現 して

いない｡電子顕微鏡は原子配列の二次元的な

投影像を与えるが立体像ではない｡走査 トン

ネル顕微鏡 (ST…)は表面の原子配列の凹凸像

を与えるが,表面原子と下の原子の位置関係

はわからない｡本研究[15]によって,原子配

列の構造が初めて立体的に見えるようになっ

た｡

2.6.2 立体視

物体が立体的に配列 しているとき,それ

ぞれの物体を左右の目で見ると,観測者から

物体までの距離によって左右の目で見る角度

が少 し違うが,その角度のずれを視差角とい

う｡ 左右の目で見た一組の像を並べたものは

立体写真であり,左右それぞれの目で見るこ

とにより,もとの立体を三次元的に認識する

ことができる｡

視差角 (±△)は,観測者から物体までの

距離 Rに反比例 し,遠 くのものほど視差角は

′トさい｡図2-12のE,Fに左右の目があり,Z
軸が頭上になり,x軸の方向 (0-90 0 ,≠
-o o)に顔が向いているとする｡ 極座標表

示で(R,0,0)にある物体 Aを,E,Fにある

左右の目で見た時の視差角△は,

A-tanl1志 (15,
で表される｡ここで,両目の間隔を2bである

としている｡原子配列について,この関係を

満足する一組の写真を,光電子回折の円二色

性を利用 して得ることができる｡

図 2-12立体写真における物体 A の左右
の目の視差角△と距離Rとの関係｡
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2.6.3 測定例

立体写真は､円偏光Ⅹ線を試料に照射 し,

ある原子から出てくる光電子の放出角度分布

パターンを一組 (2枚)測定することによっ

て得られる｡ 測定は､兵庫県にある放射光施

設SPring-8で作られる円偏光X線を､我々の

開発 した二次元表示型球面鏡分析器[7]に導

入 して行われた｡この2枚一組の写真は,電

場が左および右に回転 している円偏光を用い

て測定 したものである｡

図 2-13(a),(b)はW(110)面のW原子の4′
軌道から放出された光電子の放出角度分布パ

ターンである｡運動エネルギーは 800eVであ

る｡ (a),(b)は,回転の向きが反対の円偏光

を用いて測定 したものである｡ 図2-13(d)に

W結晶構造を示す｡このパターンは,0原子

から出た光電子の放出角度分布を,[110]方向

(図の上の方)から見ていることになる｡ 図

2-13(a),(b)においては,図 2-13(d)の原

子A,B,Cなどによる前方散乱ピークが,図

2-13(C)のA,B,Cなどの位置,すなわち図

2-13 (d)に示 したく100>,<111>,<311>,

<210>などの結晶軸の方向に観測されている｡

しかしながら,実測された図 2-13(a),(b)の

ピークの位置は,結晶構造から予想 される原

子のある方向 (図2-13(C)のA,B,Cなどの

位置)より左右に少 しずれていて,そのずれが

立体写真の視差角と同じになっている｡

2.6.4 立体視の原理

(13)式 と (15)式を比べると,視差角が

R に反比例することは同 じであるが,分母の

sinβの次数が一つ異なっていることがわか

る｡しかし,kやbなどは角度によらない定数

であるが,磁気量子数 mは光電子の放出角 O

に依存 してお り,W4′などの場合,ほぼ sin

βに比例 している[14,15]｡ 従って,式(13)と

(15)は定数倍異なっているだけで同じ式であ

る｡その定数倍が倍率になり,ここでの値を計

算すると2×101(J倍になる｡現在の最高の電子

顕微鏡よりもさらに2000倍 も大きい｡

なぜ立体視ができるかを物理的に言うと次

のようになる｡ 角運動量を持つ電子 というの

は､原子からまっす ぐ出るのではなく､少 し

ずれたところから出ることと同じである｡ 衝

実の分野では impactparameterという量で記

号 bで表される｡ 運動量にbをかけたものが

角運動量である｡図 2-11では､電子が広がる

方向の太い矢印を逆に伸ばすと､原子0のと

ころで少 しずれているが､そのずれがbにな

っていて､その値は角運動量mhを運動量hk
で割ると求められる｡ 計算すると 0.1Aのオ

ーダーである｡ これと実際の目の距離数 cm
の比をとれば､10川倍 という拡大率が理解で

きる｡

2.6.5 立体原子顕微鏡の装置 としての二次

元表示型球面鏡分析器

立体原子顕微鏡 として用いた装置は､前述

の ｢二次元表示型球面鏡分析器｣[7]であ り,

1章の図2に示 した｡立体原子顕微鏡として

の最適の配置は､図2のhv(circular)ように

二次元表示型球面鏡分析器にすれすれに円偏

光を入射 して測定するものである｡ このとき

刑 の放出角依存性がほぼ sinβに比例 して,

歪みの無い立体像が得 られる｡

他の二次元表示型分析装置でも測定は可能

であるが､この分析器の場合にのみ像の歪み

が無いので,歪みを補正 したり複雑な計算を

必要とせずに立体写真が直接得 られる｡

現在は一枚の画像を測定するのに 15分程

度かかっているが,将来,円偏光の強度が強 く

なれば 100分の 1秒程度の時間での測定 も

可能となろう｡ 回転の向きも高速で変化する

ことができるようになるので,計算を必要 と

しない二次元表示型球面鏡分析器を用いると

実時間測定も可能になるであろう｡

応用 としては,分子の中や周 りでの原子の

動きを見る研究,例えばヘモグロビンのFe原

子への酸素分子の吸着などの直接立体的観測

などがあげられる｡原子の動 きを見ながらの

新機能材料 (例えば超伝導物質)の開発や,

触媒反応機構の解明など,応用物理 ･化学分

野への応用が期待できる｡

また､円偏光で励起 された光電子は､放出

角度を選ぶとスピンが揃うので､ピークの強

度の円二色性から､隣の原子のスピンの向き

や大きさを決めることができる｡
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(a)

(d)

図2-13 W (110)結晶の(a)左目用と(b)右目用の立体写真｡
(C)はイメージされる原子配列構造を示す｡この立体写真は,(d)の
0原子からA,B,C等の原子を見ていることになる｡
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