
スラブ車に束縛されている電子が

作る素励起 (簡単な微視的理論)

早大 ･理工応物 市 川 昌 和

(8月2日受理 )

§0. 要 約

スラブ中に束縛された電子問の相関を繰 り入れた有効ポテンシャルを, R.､

P･近似かつ高 周波数近似によって計算したdそれは体積的な効果と表面的な効

果を含む二つの部分か ら成 り立ち,それらの部分のギールからバルク ･プラズ

マと表面プラズマの励起エネルギーが得 られたO 有効ポテンシ サ J}レと密度相関

関数の間の関係式･ま り,入射波及び散乱波が-般･K.ひずんでいる場合における

電子線の散乱確率が求め られた｡軍に両夜を平面波と仮定した場合,その結果

はRitchieが半古典的に与えた結果'と一致した｡

§1｡ 序 論

スラブによって束縛されている電子ガス-に関する空論は,半古典的にはRi-

tchie(1,) Ferrell及 び 畠tern(2)等によって考えられ,量子論的把は最近 Fe.d-

ders(ラ)及びFeibelrnan(4)等把よって考えられた｡ F｡dde,Sは,無限バ リヤー

で束縛されている電子の波動関数を周いることによって,境界の影響を取 り入

れた｡ しかし実際に波動関数を用いる為に,その計算は非常に複雑夜ものとな

っている｡ Feibelmanは密度行列の方法を用レ㍉ 自由電子 (ただし境界によっ

て束縛されている)による密度が表面で段階関数的に変化すると仮定すること

によって,表面 プラズマについての簡単化した議論を行食ったo

ここではグリーン関数の方法を用いて,スラブに束縛されている電子ガス中

の集団運動についての量子論的夜議論を行なった｡ この取 り扱いは,Fedders

の取 り扱いよりはるかに簡単化されてお り,又ある特別の場合 Feibe､Imanの

結果に一致する｡･

以下では,まず有効ポテンシャルをR.P.近似及び高周波数近似で計算し,

素励起の励起エネルギーを求めるO次に有効ポテンシャルと密度相関関数の間
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の関係より,入射電子線の散乱確率を求める｡

§2.有効ポテンシャル

いまモデルとして Z方向において○≦ Z≦dの範囲に規定され,Ⅹ-y方向

には無限であるような sla'b中に束縛され,クーロン力で相互作用している電

子 ガスを考える｡

そ の系における有効ポテンシャル (電子間相互作用を含んだクーロンポテン

シャル)は,時間及び (Ⅹ- y)方向では系が一様であることを考えれば,吹

のように書ける (ただしも-1の単位系を以下では考える)

Veffrk,a,･ zl,Zま) - Ⅴ(汰,zl～ Z2)

+fdz5dz｡Ⅴ(汰,zr z 5 )po(k･W,Z5,Z｡)ve妄f(汰,叫 Z｡,Z2)

po(k,a,Z5,Z4)-意 fdk'ddGo(k･k′,- ′,zS,Z4)

×Go(k′,a,′,Z4 Z5) (2･1)

ここで V(汰,Z)はク-ロン承テンシャルのⅩ-y方向に関するフ- リェ成分,

2we2 -klzlであるo そして自由粒子グリ｢ンGo(k,,A,Zl,Z2) は次輿I----e
k
うに与え られる｡

%(zl)pn#(･Z,)
G｡(汰,Q,巧 ,i,)-軍二

n w一意 En,･ie

pn(zl)pn#(Z2)
+∑-
n kP

k2

紺 En+面 上 Eko)

le(Ek.-IEn･愚 )
o'-(義 +En)-is

(2..2)

ここでEkOは フェル ミエネルギー,3(t)は階段関数-pn(Z) は電子をスラ
ブ内に束縛するに必要をポテンシャルをU(Z)とすれば,下記のschrAdinger

方程式脅潤す波動関数である｡
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スラブ中に束縛されている電子が作る素励 起 (簡 単 を微視的守論)

1 d2

ト 養 = 2-+U'Z))緑 Z)= Enpn'Z)
(2.5)

ただしEnはZ方向に関する電子のエネルギーであるo

(2･2)式を (2･1)､式に代入L,Wに関L,.て積分するとPo(汰,叫 zl,Z,)と

しては

po'k,W･zl,Z2'-孟 nzn′fdkl PnX-(zl)pa′(zl'pn,*'Z2'pn(Z2)

×〔

(k十kl)2

o(Ek 一 度 +En l,8什T3㌃十 En′巨Ek｡)

k.2 (a+kl)2
a)十言二十En -

2m ー｢ 1 2m JEn′ + iE

k12

6目元 +En巨 Eko)0(Ekロー
(a+kl)2

以十･2-m-+En 2m

1~ヽ
一㌔ ′-ie

(2.4)

(k･k)2･ k.2

で与えられ･さら灯 11 言丁一寸 En′~- -Enレ W に関して2次以上のオ2m

Tダーの項を無視し(,5)完備 性 ∑ 緑 Z湖 (Z′)- 8(Zイ )及び, (215)式
n

を用いて En を含む項等を変形すれば次のように書き換え･るとltか出来るo

po(汰,W,zl,i,)-旦 帰 一72)no(zl)
W 2m

2 1 〔

(27{)22mQ'2n
f dkl (pn#(zl)pn(Z,)+pn(zl)pn*(Z2))

k12

× 8(Ek｡十 哀 +EnH旦 8(Z了 Z2)
dz22

2 1 k12

㌦ 盲評 12Td 誉fdk18(zl~Z2')0(Eko一廃 +En｡
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×(pn#(zl) 十㌔(Z,)
dk (Z2) d2‰ 米(Z2)

dz22 'liT1 dz22
(2.4′)

ここで no(Z,はno(I,-孟 fdk沖 .,pn(zl,9'Eko一度 +En1,
であり,自由電子 (相互作用をしていない電子)の密度を表わす｡

(2･4′ ) 式を (2･1)式に代入し,部分債分を実行すれば,/高周波数近似

において Veffは次式で与えられる0

27FC2 -klzl-Z2!
veff(k,恥 ZI Z2)=-㌃ e

･雲 fdz5e勅 十 zs'n.(Z5,Veff(k,W･iS,Z2)

27Te2

mkw2
-fdzSe叫 -ZSIt聖 亘 .Pveff(A,W,Z5,Z2)1 1

十m｡(Z5)

dz5 dz5

d2TYeff(汰,W,Z5,Z2)

dz52

(2.5)

ここでFeibelman(41が仮定したように･スラブ内- いて自由電子密度 no(Z)

(,i一定,スラブ外では零と仮定するoつま りno(i)-no(0(Zト e(Z-d))で

あるとするoそのような仮定のもとでは,(2･5)式は,zlの範囲 ;zl.く 0,

0≦ zl≦d, d･く zlに対してそれぞれ単なる代数方程式と浸るo ここでは,

Veff(汰,W,zl,i,)が潤す方程式を以後重要となる 0≦ zl≦ dの範囲VC･
ついてのみ賓 くと,

vefftk,- zl,Z2,･芝 ek'zr d)veff(汰,W･d,Z2,

度 eTkzlveff(k･W･0,i,,B eff(a,u･Z.,Z2,
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スラブ中QC束縛されている電子が作る素励起 (簡単を微視的理論)

27Fe2-kとzl-ZP ie
k

(2.6)

とな る o ここで αpはプラズマの励起 エネルギーを表わすo

(2･6)式において,zlをそれぞれ 0･d と置 くことによりVeff(kA,1這,0,

Z2),Veff(汰,叫 d,Z･2)が求められ･それらの解を再び (2･占)式に代入すれ

ば Veff(k,a',zl,Z,)･が求められるO その結果は,○≦ zl≦ dにおいて

veif(汰,i,a,zl,Z2)-
2qe2 e-klzl- Z2‡

k 卜W2/ab2

a,22k92(鳶 ,ielkzle-klz2 L ek'zl-d'e-kとzP~dl}

2W2k 境 ,"1意 2-(i ,2e-2kd,

wp2､22we2 e-kdielくZle-klz2-dl+.ek(zl-d)e剰 Z2Ii
+仁⊥ )

2W2 k ,.wp2､㌦ ≡_wp2､2
(1--ニ )'l巨トL )I-

W 2 2W2 碁 2e
~-2kdチ

(2.7)

と漁る｡

(2.7)式の右辺の第 1項は,境界が存在′しない場合に計算される有効 ポテ

ンシャルで,その極はバルクプラ′ズマの励起エネルギー (wp) を与える. 栄

2項,第 5項は共に境界が存在することか ら生じる項であり,その Z依存性か

らそれぞれ表面に局在している素励起による付加ポテンシャルを表わしている

ことが分かる｡ 特に第 5項は両表面間の相互干渉により出て くる付加ポテンシ

ャルで,明らかに十分厚いとき (kd二戸 1),零 と在 る ｡ これらの項は 60-

Wp
イケ1±e-kdなる励起エネルギー及びバルクプラズマの励起 エネルギ｣ を与え

也)

てレ1る｡u
p～/う

与えた も.よ1)だ 致し

±e-kdなる励起エネルギーは,Ritchieが半古典的に

f十分 厚 い とき一に意 の表面プラズ-の励起耳ネ-ギー
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と夜ZIoこれらの項がバルクプラズマの励起エネルギーを与えていることは,

体革的夜現象と表面的を現象が厳密には分離出来かハことを示してい ゐ o 又,

この有効ポテンシャル勘 Z2-0 と置き,kdj>1の近似をとれば,Fei-
belmai4)が定義したfluctuati｡nポテンシャルと一致することが分かる.

§5.散乱確率

入射電子線がスラブ中に束縛されている電子ガスによって散乱される系を考

える｡入射電子の全散乱確率は,第 1ボルン近似では,

5-史 を ∑ l<fIH, Ii> l2 8(Ef -Ei) (5･1)
V f

となるoここで li>, lfク はそれぞれ全系の始状態及び終状態を･Ei,Ef

はそれらの全エネルギ｣を表わす ｡ 又Lは Z方向に関する規格化の長さ,Ⅴは

入射電子の速度を表わす｡

クーロy相互作用- ミル トニアンH′を第2量子化表示し,良く知られてい

る方豪6)を用いて,変形すれば ｡として

α= -2(47Te2)2
Ⅴ･L･A Im琴 芝 写茅〔

屯

feq⊥q⊥k ー(q12.k2)(q12.k2)

×far.榊 )eW l'k亘 (pf(r.i

･fdr,紳 eHq: kトr2pf(r2)

×fdzfdz,e-iql･Ze-iqL･Z′p(k,叫 Z,Z′)〕
(5.2)

を得る｡ ここで入射電子のエネルギー及び散乱電子のエネルギーをそれぞれ

k2 k′2 k2 ･恕′2
1㌢ 1----LT-一一一一とす れ ば , Q,は O--I---1=三-
2m'2m 2m 2m+ ieで与えられるo 又甲i(I),

pf(I)はそれぞれ電子の入射波及び散乱波･q｣は表面に垂直夜方向の波数ベ

ク トノY,kはそれに平行を波数ベクトル, fe は散乱波の終状態に関する和,
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スラブ中に束縛されている電子が作る素励起 (簡単を微視的理論)

Aは (Ⅹ一y)平面VLお斬 る規格化の面潰,そして ‡m は虚数部を取ることをそ

れぞれ表わす ｡

p(k,α,Z,Z′)は基底状態における2体グ リーン関数 P(1,1′)ニ

ー よくT㊥(Ⅹ,t)'hl(xJ,o))>を時間と(Ⅹ-y)方向に関してフL-.)ェ変換 した もので

ある｡ ただし n̂(X,t)は-イゼンベルグ表示における密度.オペ レー ターであ
るo

R.P.近似において,この2体グリーン関数は有効ポテンシャルに結び付け

られる (付銀参照)｡ I

(A･6)式を (5･2)式かこ代入し･Veffとして (2･7)式の k虐コか1とした
結果を用.V,れば (kd_∋>1とする理由は討論において考察する｡ ) ,Oは次

のように与え られる｡.

1 1

QiPk2+qL2

･fdrl廟 )eJqi十k)･rl pf(I.)

×fdr,廟 )ei(qi-kト r2砕 2汗

_斗 佃 e~i(･ql+qi).dト
W2-Q72
-P

(lJ:)

k2-qエq⊥

eo2- a)2vD

(1+e

′ea-i(-ql+ql')･Zdz

k ′..-i(q/ qiL')･d

QJ2p
4 2

日〕

(5.5)
(5･5)式は入射波及び散声L波が億の相互作用によってひずんでいる場合の一

般≡…芸芸02項と第 5項の e一吋 q,i,dは電子が入射する表面と反対｡表面

付近に存在する素励起による敵乱躍寒を示している｡

いま入射波及び散乱波をそれぞれ平面波 と考えれば,一散乱凝率として

o=聖 fd2Ⅹ′
V2772V 凍灯 gd#?)2+(もーEL)2
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21K,:,I;,-K:I.･l

i(Ed#:一杉)2+胤 -Ki')2)2

2Jす~IX,･/-K:,1

i(Fd/Ed47)2+(Ki-Wl'理 8惹 宝 溝 ,･]I,I . (5･4)

が得られるO

ここで Kク,Ⅹ⊥は･･それぞれ波数ベク トルの表面に平行及び垂直夜成分を表

わす｡

(5.4)式の結果は Ritchieの締釦 24式) と一致す右 第 1項はバルク

プラズマによる散乱確率を表わし,それは厚さに比例すみ0第2軍,第 5項は
a)

境界の影智から生ずZ,項で,特に第5項目は一旦 の励起エネルギーを持つ表面
Vで

プラズマの励起による散乱確率を表わしている｡

A

§4.討 論

結果を導 くに当り,高周波数近似 ;W-3>
(a+虹)2

2m
k12

+En′-下 品 -EnZ及

び自由電子密度が階段関数的に変化するとい う2つの仮定を用いたo そのよう

夜仮定がどのような場合に許きれるか簡単に考察してみようo

(2.4)式において,我々は前者の近似を用いた｡ しかし (2･4)式で分かる

ように n,,hL/は独立であ り,En′ - Enは任意の値を取ることが出来るので,

単に高周波数近似が正しいとすることば出来夜ho

系が三次元的脅空間移動不変の性質を持つ場合.す食わち 甲n(Z.)が平面波

と考えられる場合･En-En′ の範囲カモ自動的に規定されることを知っている(051
(A+kl)2 k.2lL-I

+En′ -Tm- En ‖ =仮定2m ■】n′ 2m
そ こでnについての和を取る以前に(i).二字,

するのが許されるのは,スラブが十分厚 く,電子状態がスラブ内では平面波と

して近似して良いよう夜場合であると考え られる.スラブが薄 く夜&,につれ,

束縛されている電子は定在波 としての性質が顕著に在り,又エネルギー差 ;

F-n-En′もそれに従って大きく在るo それ故,高周波数近似はスラブが薄 く二
なるに従って悪 くなるど考えられる.又自由電子密度をスラブ内では一定,刺

では零としたが,それもスラブが十分厚い場合に許される仮定であり,自由電
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スラブ中に束縛されている電子が作る素励轟 (簡単夜微視的理論)

子密度の振動的を振る舞い,及び境界での連続的夜変化が重要とたる薄い場合

には,不適当牽仮定と在ると考えられる｡

上記2つの理由か ら,我 々の結果は,スラブが十分厚い場合,つま り kd⊥3>

1の場合に正しいと考え られるのであるO

§4.結 論

我々はグ リ-ン関数の方蔭を用いることによって,スラブ内に束縛されてい

る電子が作る素励起,及びそれによる入射電子の散乱確率についての議論を行

怒った｡ その結果は,ここで用いた近似の範医では,Ritdlieが半古典的に導

出した結果と一致した｡

彼の結果は,あ くまで も入射電子,及び散乱電子が平面波の場合に限られる

が,我々の結果 (5.5)式はそれ らの波が他の場との相互作用によって歪んで

いる場合にも用いることが出来る｡ ただその場合注意すべ きなのは,入射波 と

して も外向波,散乱波としては内向波を用い夜 くてほならないとしへうことであ

る (DistortedBorn近似)0

いま簡単夜考察 として,入射電子が結晶場 との強tvl相互作用によって,こ く

表面か ら反射される場合 (低速電子線)を考え.てみる｡ その場合,不確定性関

係より (5･5)式における qlL,qlはある広が 針を持つ ように浸 る ｡ その結果･
非常に大ぎっばを計算ではあ招 ミ, (5･5)式中の e-Lqid祭る項か ら qlが決
ま ら- と仮定して ql について積分を行牽うと,e-kd･に比例する項が生ずるo

これは厚い場合 (kdj>日 のとき零と怒る. つま り電子が入射 して来る表面

と反対方向の表面に存在する素励起による散乱確率-の寄与は急 ぐ怒ること,

及びバルクプラズマによる散乱確率もdに比例せずに小さくなることが,この

大ぎっばで簡単夜考察か ら示されるo.

ニ:::i:_==:_I--;:t}∴ 二 言 ::___I/ -:三 三 三 ∵ _:二 二 二 IJi:I_-;_∵三

ズマによる散乱確率の大小がどのように夜肴か,-又それ らの励起による回折 パ

ターンがどのようになるかについての考察は 昌下進行中である｡
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結び

指導教授の大槻先生及び同研究室の川村君に,いろいろ討論をして下さった

ことに対して感謝の意を表します｡

付 録

2体グ7)-ン関数Pは,-urliform positivebackgrdund を仮定した場合,

A.P.近似において

P(1,2)- Po(1,2)+fdろd4P(1,5)V(5-4)Po(4,2) (A･1)

で与えられるoここでⅤ(5-4)- V(Ⅹ5-㌔)8(Lt.-t,)0

(A.1)式をマ トT)ックスとして考えると,Pは形式的に次のように書ける｡

p- po(1-VPo了1 (A.2)

ただし (卜VPor1ば (1-VPo)の逆マトリックスであるo
同様に (2.1)式をマト1)ックスに関す る方程式 と考えると次のよう庭変形

出来 る｡ ､

(卜VPo)-1--veHr 1 (A.5)

車だLV~1は vV-1--1で定義されるマトリックスであるo (A･5)式 に

(A.2)式に代入し,積分表示に直せば Pは

p(1,2)ニー./Po(1,5)Veff(5,4)Ⅴ~1(4,2)dSd4

ただしⅤ~1(1,2)はⅤ(1,2)- ∂(t1-t2)

-4打e28(ドl′)を潤すことより ,

･~1(1･2)-二王 ▽.28(卜2,
4･7re

である｡

e2

Lrl121

(A.4)

が▽12v(1･1′--

(A.5)

(A.5)式を (A,4)式に代入し,表面に平行夜方向と時間に関してフ一

一778-
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スラブ中に束縛されている電子が作る素励起 (簡単夜微視的理論)

リェ変換し.そして高周波数近似を取れば

P(汰,a',zl,Z2-)-

と夜る｡

1 ノ.ク d2
(k2-㌢ )ik2n.(Z.)veff(如 ,,Z.,Z2)

47･re2mw2 dz22

-no(zl,S veff(汰,叫 ,Z2ト

dno(zl) d｣事｣

了㌻Veff(k.,a,巧 ,Z,)idzldzl
(A.6)
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