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吸着子のある微斜面での非普遍的ふるまい

RSOS-Ising結合模型における密度行列繰り込み群解析
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1 はじめに

Z軸に垂直な結晶表面を,その面のラフニング温度7TR以下で,わずかに傾けた面を微斜面と呼

ぶ.微視的に微斜面Z(I,y)を考えると,x軸方向に傾けた微斜面は,Z軸に垂直な結晶面をテラ

スとし,平均としてy方向に走るステップ列から構成されている.結晶微斜面のステップ密度を

pと書けば,微斜面の傾き7 -(p,0,0)はp-∂Z(x,y)/∂x-pazとなる.ここで,az(-1)はス
テップ1段の高さである.

結晶微斜面は,1次元自由フェルミオン系と同じ普遍的クラスに属し囲,Gruber-Mullins-Pokrovskii-

Talapov(GMPT)型の普遍的振る舞い【2】を示す.射影表面自由エネルギーf(p)は

I(p)-I(0)+TtPl/az+B(Lpl/az)3+o(lpl4), (1)

となる.ここでJ(p)にpの2次の項が無いことが普遍的振る舞いと呼ばれるものであり,7はス

テップ張九 Bはステップ間相互作用係数と呼ばれる.さらに,傾きに共役な外場 (面を傾かせ

ようとする外場)であるAndreev場77[3]を導入すると

77-∂f(p)/∂p-7/az+3BlpL2/a3Z+o(lpl3) (2)

となり,I叩曲線において,p-0からのp立ち上がりがp∝柄 (77C-7/az)となる･

1次元自由フェルミオン系と同じ普遍的クラスに属することは以下のようにして理解できる.平

均としてステップが走る方向を時間軸とみなし,ステップの空間的位置揺らぎをフェルミオン粒

子の時間的位置揺らぎとみなせば,微斜面系は1次元的に並んだ粒子系になる.ラフニング温度

以下であれば,いわゆるオーバーハング構造はエネルギー的に不利となって現れず,solid-on-solid

(SOS)条件が満たされる.そのため,ステップは互いに交差できなくなり,1次元粒子系はフェ

ルミオン粒子系として記述される.
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また,微斜面を記述する2次元表面格子模型は,転送行列のハミル トニアンを1次元量子系-

マップすることが可能であるため,1次元量子スピン系と近い関係にある【4].すなわち,pは磁

化M に,77は磁場Hに,対応する.

f(p)が普遍的なp依存性を持ち,ステップ間相互作用が実効的に短距離反発系である場合,B

は一本のステップのステップ ･スティフネス今と

B-雷 等 三 (3)

のような普遍的関係式を満たす囲.この,ステップ ･スティフネスは温度上昇とともに減少し,

Si(001)面では観測値と理論計算値が良く一致することが示されている[6,7ト

しかし,最近,B-dopd Si(001)では,温度上昇とともにステップ ･スティフネスが増大する

ことが,報告され[8】,Si(111)面の高温領域でもステップ ･スティフネスの増大が報告されてい

る[9].また,一般に,吸着子があると表面の構造が変化し,ステップ諸量も変化する.そこで,こ

れらの吸着子の秩序化と表面の荒れの競合関係をステップの立場から理解するため,RSOS-Ising

結合 (RSOSJC)模型【10,11]の微斜面を,密度行列繰り込み群(DMRG)法【12】の一種である積

波動関数繰り込み群(PWFRG)法【131で調べる.

2 吸着子のある微斜面の統計力学模型

表面最上層にある被覆率1以下の吸着子をIsing模型で表し,表面の凹凸を正方格子restricted

solidl0n-solid(RSOS)模型[14】で表し,両系が相互作用をすると考えたRSOS-Ising結合模型

(RSOS-CI模型)【111は以下のハミル トニアンであらわされる;

7iRSOS-IC -∑ tel1-αcry(m,n)H h(m+1,n)-h(m,n)I
mln

+el1-αJx(m,n)H h(m,n+1)-h(m,n)I)

-H∑【Jx(m,n)+C,y(m,n)],
7n,n

-J∑[qx(m,n)gy(m,n)+qx(m,n)qy(mI1,n)1, (4)
m,n

ここで,位置 (m,n)の表面高さをh(m,n),RSOS模型のキンクエネルギーをeとし,最近接格

子点間の高さの差は (土1,0)という制限が暗黙に課せられている･0-- 士1をスピン(吸着子

の有無)変数,RSOS-スピン結合定数をα,スピンに働く外場 (吸着子の化学ポテンシャル)を

H-(1/2)kBTlnP+const.,Pは吸着子の環境相における蒸気圧 (理想気体近似),JはIsing結

合定数(吸着子の面内相互作用定数),とする.また,JはSOSカラムの辺の位置に置き,I(y)軸

と平行な辺上のスピンにはx(y)の添え字を付ける･

さらに,表面を傾かせるAndreev外場,77,により,微斜面のハミル トニアンは

71vicina1-71RSOS-IC-叩∑ 【(h(m+1,n)-h(n,m))]
m,n
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のように得られる.
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(5)式のハミルトニアンには,E,J,αの三つのミクロなパラメタと,rl,H,Tの三つの熱力学的

示強変数とがある.

分配関数Zより,直接求まる量はJ(p)をルジャンドル変換したAndreev自由エネルギーi(r7)
である[3,15トすなわち,

Z - ∑ ∑ e~p71vicinal,
th(m,n)HqSE(7n,n)),tqy(m,n))

βf～(り)ニ ーNIL-W妄 lnZ,
～一･･→ 一一→ ･一････.･一→
I(77)- f(P)-r7･P,

ここでN はRSOS系の格子点数,β-1/kBT,kBはBoltzmann定数,Tは温度,す -也,0,0),

7-(叩,0,0),である.

微斜面のハミルトニアンを,decoratedvertex模型 (16×19Vertex模型)-マップし,転送行

列法により微斜面の表面熱力学諸量を数値的に計算する.その際,転送行列の最大固有値の基ベク

トルを効率的に求めるためにPWFRGアルゴリズムを適用する.

3 主な結果

･熱平衡状態であってもステップ･バンチングが起こること[10,111

ステップ･バンチングとは,結晶微斜面でステップが集まって束になる現象のことである.これま

では,動的な原因によるステップ･バンチングのみ理論的に知られていた.我々の得た計算結果

のよれば,平衡状態であっても,引力型(J>0)の吸着子があれば,広いパラメタ領域でステッ

プ･バンチング1,または準フアセット形成,はふつうに起こってしまうことが解った.すなわち,

IH1曲線において,普遍的な振る舞いであるp∝､布二元とはならず,pがあるrlqで不連続に飛ん
でしまう(1次相転移)現象を発見し,サーマル ･ステップ･バンチングと呼んでいる･また,パ

ンチした表面領域とそうでない表面領域では吸着子の偏析が生ずる.

･吸着子間相互作用定数がレリバントなパラメタであること【11,16,17]

J-0の場合,ハミルトニアン (4)は厳密にオリジナルのRSOS模型になることを示した[16].

このとき,ミクロなレッジェネルギー亡は吸着子の配置自由度が繰り込まれて亡eff(T,H)に置き換

えられる.これまで,マクロステップ生成と吸着子間相互作用の関係について全く言及されて

来なかったが,この吸着子層内の吸着子間相互作用が重要なパラメタであることを明確に示した

tll,16,17ト

･サーマル ･ステップ･バンチングの起源の解明[11,171

サーマル ･ステップ･バンチングの起源はJ>0の場合二つあることを示した.一つは,吸着子

の秩序状態の入れ替えによる1次相転移であり,もう一つは,吸着子を媒介とするステップ間引

力が発生することである.ステップ間引力が (何らかの理由で)あったと仮定した上での研究は,

これまでもいくつかあったが[18,191,実際にステップ間引力をミクロな模型から導いたのは我々

の研究が世界で初めてである.起源が解明されたので,吸着子を利用した,ステップの離合集散
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を制御する本質的に新しい方法の基礎論を提供した.
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