
研究会報告

1,.弾性場と相互作用する離散系めなすパターン

(一次元及び二次元系)

群馬大学教養､工I 山本隆夫､石村頑和(

§1.はじめに

清浄結晶表面-の原子吸着は､実験､理論両面から広く研究されている｡吸着系の示す

現象のうち特に興味深いものの一つに整合不整合転移があるo整合相においては､吸着子

は明確な周期構造を持ち､その周期と基盤格子の周期は整数比となっている｡一方､不整

合相では､吸着子はそれほど明確ではない周期構造を持ち､かっ､その周期と基盤格子の

周期は整数比とならない｡l)

整合不整合転移は主としてグラファイ トや金属表面-の希ガスの吸着のような物理吸着

について調べられている｡このようなファンデルワールス力による吸着系では､多くの場

合､一つの整合相のみが存在し､不整合相-と転移する｡ 二次元固体としての吸着子系の

基盤格子の影響下に於ける融解現象としての性格が強いからである｡整合不整合転移は化

学吸着系においても見られる｡化学吸着系においては､複数の整合相が見られる場合もあ

り､温度一定であっても異なった周期を持つ整合相が現われる｡2)

このような複数の整合相の生じる原因はANNNIモデルにみられるようなエントロピ

ー効果3)ではなくエネルギー的な効果であると考えられる｡ 我々は､化学吸着では吸着子

と基盤格子との相互作用が弓削 1ため吸着によって基盤格子の再構成を誘発するという考え

方を基にして､たくさんの整合相を持っような吸着モデルを提案した｡4~6) このモデルは､､

再構成を記述する弾性場 (連続変数)に祐子に吸着原子がいるかいないかを示す離散変数

をカップリングさせた構造を持つ｡一種原子吸着系では､この離散変数は二状態をとる.

二種以上の吸着子の場合や分子の吸着などを考えるとき､離散変数の状態数は三以上に拡

張する必要がある｡6)このようなことから､離散変数の状態数を拡張したモデルを考え､

その一般的性質を調べてみることをした｡すなわち､乃個の状態を持っ離散変数と弾性域

が相互作用する系について述べる｡7)

§2.簡単な一次元系

二次元結晶の一次元表面に原子が吸着するモデルを考える.吸着原子は､図1のように

Bridge Site吸着の場合と図2のようなon-Top吸着の場合を考えることができる｡基盤結

晶格子は､表面の第-層のみ変形するものとする. 変位は基盤に平行なもののみ考慮し､
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｢パターン形成､運動及びその競計｣
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図1(上図)一次元BritgeSite吸着｡白円が吸着子で､陰のついているのが基盤原子｡第二

層まで示す｡(下図)基盤格子の変位｡
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図2(上図卜 次元on-To臓 着.(下図)基器祐子の変位｡
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J番目の基盤原子の変位を 〟Jと書く｡ 変形にともなう弾性エネルギーは､

(1) II｡-喜∑ [K ｡u,･2 † K l(a,･･1- u,･)2 ]J

となる. K｡､Klは正の定数oここで､基盤の二層以下の部分は変形しない下地としての

役割を果たしているものとした｡吸着子と基盤との相互作用は､現象論的に最も簡単なも

のを選ぶ｡BridgeSiteでは､

(2) IfI - ∑ a n,I(u,I.I- u,I)J

ここで､njは吸着子の占有状態を示す変数で､図1に示すようなj番目とj+1番目の基

盤原子の問(BridgeSite)に吸着子が存在するときn,･=1存在 しないときnj=0という二状

態をとる離散変数である｡on-Top吸着では､

(3) IZ J-2=αn,I(u,･'1-u,･+u,･-u,･-I) - i:a nj(u,･.r u,･-1)J ∫

と書ける(図2参照)｡どちらの吸着タイプに対 しても､全- ミル トニアンは､

(4) H = H.†H,-FL∑ n,･ノ

と成る｡ ここで､〝は吸着子の化学ポテンシャルである｡

§3.-次元長距離斥力系

§2で論 じた吸着系は､吸着子間に格子変位 u,･を媒介として"長距離"の斥力相互作用が

働く? 故に､Devil'sstaircaseと呼ばれる非常に複雑な基底状態をもっ｡ このことは､

適当な変換で､変位 u,･と離散変数 n,･を分離することで明らかになる｡ BridgeSite吸着

について論じる｡on-Top吸着についても同様に考えることができるので､こちらは省略す

る｡ (4)式で示されるハ ミル トニアンは､

･5) H-喜= [K ouJ･2･K l(u,･･1-u,･,2] 日Iad

乙J :a ユJ
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｢パターン形成､運動及びその耗計｣
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U

図3基底状態における相図｡各ステップが一つの整合相にあたる｡

区14q=1/3(上図)と q=3/5(下図)のときの吸着子の配置｡吸着子を黒まるで示す｡
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(6)
ノ 亡≧0

Ha.=E E J(i)njn,･.t-LLEn,･

と書き換えられる｡ここで､

･6) u,･ - u,･ja左京

5d

ただ し､

eiq O'-I)-eiq O'-卜 1)

K.十2Kl-2KICOSq

q=27lZJ/N, LJ=0,士1,士2,･･･.

カップ リング定数J(i)は､

(7) J(i)= Jolt-I

ここで､

(8) l

(9) J｡=

2Kl

K.+2Kl1+ ト[2Kl/(K｡+2Kl)]2

α2 (トス)(1+Å2)

2(Ko+2K,) 1+ A

nE

J｡〉0､1〉入〉0なので､吸着子間に働 く力は斥力で､指数関数的ではあるが長距離まで伝

達する事が解る｡J(i)は下に凸な関数なので､SJ･-2n,･-1で定義するスピン変数(S,･=

±1)で書き直したHa｡は､BakとBruinsu瓜a(BB)によって論 じられた反強磁性イジングモ

デルとなる｡8'9)BBタイプのイジングモデルは基底状態を正確に求めることとができ､

Devil'sstaircaseと呼ばれる複雑な構造の基底状態図が得られる｡図3に適当なパラメ

ータのときの基底状態における被覆率 qと化学ポテンシャルの関係を示す｡ q=r/Sは､

周期 Sの詰まり方を していてその中にr個の吸着子がある事を示す｡吸着子問の間隔はそ

の周期で許される最大のものを取る｡図4にq=1/3､q=3/5の場合を示す.黒丸が吸着子で

ある｡

§4.二次元吸着系

§3の吸着系を二次元に拡張する｡ fcc(110)面-の吸着は､BridgeSite吸着の二次元モ
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｢パターン形成､運動及びその統計｣

酢 fcc(110)面･､BridgeSite-の吸着O 黒円､陰のついた円はそれぞれ基盤第-層､第

二層原子｡小白円が吸着子｡

●

図6基層格子の変位｡大きな白円はー基盤第三層原子を示す0第一層は∬軸方向､第二層

はZ軸方向の変位のみを考える｡

-33 9 -



研究会報告

{}{}●{}{}●{}
{}{} ●{}{}●{:}

{}{}●{}{}●{}
◎ ⑳ ◎ ⑳ ⑳ ⑳ ⑳ ⑳ ⑳ ⑳ ⑳{}{}●{}{}●{}

{}●{}●{:}{}● {}
⑳ ◎ ⑳ ⑳ ◎ ⑳ ⑳ ⑳ ◎ ◎ ◎
{}{}●{}{}●{}
: :::

図7fcc(110)面 BridgeSite吸着パターン｡基盤原子の変位も含めて示す｡
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｢パターン形成､運動及びその統計｣

デルである｡4) 図5に示すようなfcc(110)面のく形格子の短辺上に吸着するモデルを考え

るO 基盤第一層格子の変形だけでなく二層格子の変形も考える.(図6)この結果､x軸方

向には第一層格子変形による斥力相互作用が生 じ､〝軸方向には､第二層格子変形による

弓けプ相互作用が現れる｡よって､この二次元系の基底状態は､一次元の BridgeSite吸

着モデルをy軸方向に並べたものになる. 図7にq=2/5の場合の基底状態を基盤格子の変

形も含めて示す｡基底状態の相図は一次元の場合(図3)と同じになる｡

正方格子上-のon-Top吸着は､一次元on-Top吸着を素直に一般化したものである｡5) 基

盤格子原子は､図8に示すよーぅに面に平行な方向の変位のみを考える｡この系のハミル ト

ニアンを､

(10)

310

(12)

H=Hsub +Ht-FLE n.･)･,
t▼)I

Hm b=圭F.[Kouz･,･2+Kl(ui,･-ui'l)2IKovi,12†Kl(vi,･-Vi,･.I)2]
壬▼)

HI-冒 a(ui'u･-ui-I,･+vi,･+1-Vz･,･-1)nz･)･
ll▼)I

ここで､nt,･=±1は､基盤正方格子の(i,j)siteの吸着の様子を示す｡(10)式で示さ

れる-ミル トイアンは､

(12) H=HzIH,

(13) Hz-芦.[a(uz･,･･禦 +,,･･7fi,･･ni･lj)一圭JLni,･]
1▼)

(14) H,-冒 [Q(vi,･,V.･,･暮1,niJ･,-niJ･.I)一書jLn,･,･]
zlTJ'

(15) 0(¢′,¢,n′,n)⇒[K.¢′2+Kl(¢′-¢)2]†a(¢-¢′)(n′†n)

のように､一つの関数Qを用いて書ける｡このことより､二次元吸着パターンは(1)､(3)､

(4)式で示される一次元系の吸着バクJンを斜めにずらせて並べたものとなることが解る(図

9)｡すなわち､基底状態の相図も一次元のものと同じになる｡

BridgeSite吸着モデルも on-Top吸着の七デルも一次元吸着系の基底状態より基底状

態を組み立てることができた｡そして､-一次元系同様､基盤格子変形を媒介にして吸着子
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図8正方格子on-Top吸着｡陰のついた円は基盤原子o白円は吸着子o基盤原子は､表面に

平行な方向のみに変位する｡

図9q-2/3のときの吸着ノヤ ーンO-次元吸着系のq〒2/3のパターンを吸着子の位置を

ひとつ左にずらしながら上から下に並べることで得られるo
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｢パターン形成､運動及びその統計｣

問にー長距離"(指数関数的に減少するが)斥力が働く｡これによって､競合が生じ､化学ポ

テンシャルの変化に伴い数多くの(無数の)整合相が現れる(図3)｡ここでのモデルでは､

基底状態が正確に求まるようにするため､革盤格子変形を基盤の表層のみに限り､かつ､

変形の六 ミル斗ニアンを､(ll)式のようなやや理想化したものをとった.しかし､化学吸

着のように基盤と吸着子との相互作用が強いときには､基盤格子変形を通じての吸着子問

の斥力相互作用による多数の整合層の出現というシナリオは､吸着現象の重要な一面を書

き表していると思われる｡

§5.n状態モデル-の一般化とFrenkeトKontrovaモデルとの関係

前章までは 離散変数 n,･は二状態､連続変数 u,･のハ ミル トニアンも､(1)式で示される

ような限られたものを論じて来た｡ここでは､一次元系に限って､この離散変数+連続変

数のモデルを一般化する｡7)

(4)式を素直に一般化すると､

(16) H-2=[V(u,I)+W (u,I.I-u,･,TJ･.I)]J

(17) W(u,て)=Wl(u)Iao(I)u - 77(I)

ここで､I-1､2､-･､n､q(て)はての適当な多項式で､n状態離散変数｡77(I)は､離

散変数に加わる外場に相当する項｡(16)式から離散変数を消去する｡ そのため､有限温度

の問題を考え､そして､絶対零度極限を取る｡分配関数は､

(18) Z-∑
(TJ･)
∩d〟Je一川

-STIdu,･7le一- ∫,･Wl(- a,･-1,】?,.
TTdu,･77[e~BLytu,''+Wl̀此)'-a,I-1日 ∑ e-P【a a '1,'日 比,'-也,'-1ト H r,'日 ]

=-
(β--I

ここで､

(19)

nduje~PflFK

H FK -冒 [V(uJ･)†Wl(ujH -u,A) † A w e..(u,･.r u,･)]J

ー343-



研究会報告

(20) AWe‖(u)-min[ao(て)u -q(て)]
て

すなわち､(16)式で示される連続変数†離散変数の系は､基底状態については､連続変数

のみのFrenke1-KontrovalO)(FK)タイプのモデル(19)に同値であることが解る｡消去した

離散変数の基底状態における値 fT/)は､

(21) で/ -粗くT,''

で求められる｡く･〉は熱平均を示すOすなわち､tu/)でH FKの基底状態を示すとすると､

I/は､ao(て)(u / -u ,.-1I)-71(T)を最小にするTの値であるo

n=2の場合について考えようO 離散変数をスピン変数S,･=±1で書くとすると､

(22) H -E.[V(u,A)†W.(u,･-u,I-I)+a(u,･-u,･-I)S,I-hS,･])

離散変数を消去した- ミル トニアンは､

(23)

(22)式は

(24)

H蒜2-ち[V(u,I)-wl(u,I.ru,･)-Ia(u,･"-u,･)-hL]J

V (u)-圭Kou2

w l(u )=iKlu 2

としスピン変数を吸着子の占有状態を示す変数 n ,･に書き換え､hを化学ポテンシャルと

すれば､§2で示したBridgeSiteの吸着モデルの-ミル トニアンとなる｡そして､§3で論

じたように基底状態は正確に求めることができ､Devil'sstaircaseをなすことが示され

る.一方､(24)式のような V､WlをもつFKモデルは､Xarchandll)らによって数値的に

調べられ､基底状態は Devil'sstaircaseをなすのではないかと予想されている｡(22)

と(23)の基底状態の同値性よりこの予想は正 しいことが解る｡

n=3については､二種類の原子の吸着モデルに相当する.6) (24)式で示される連続変数

についてのハ ミル トニアンをもつ系についての二､三の同値関係を述べておく｡ スピン1
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｢パターン形成､運動及びその統計｣

のイジングスピン変数S,･=0,±1を用いて､

(35) oj≡q(T,･)=71S,･十γ2S,･2

(36) 符(S,･)=hlS,･+A,SJ･2

とおけるから､S,･を消去したFKタイプモデルは､

(37) H蒜3-23[V(u,･)†Wl(uJ･.ru,･)+AW誓.(u,A.I-u,･)]J

ここで､

(38) AW誓.(u)-[γ,u-hrlrlu-hll]0(lrlu-h.ド(γ,u-h2))

0(I)は､ステップ関数を示す｡この基底状態のu,･の値tu/)から離散変数の値iS,･暮I

は､

(39) S了=-sgn(71(u/-u,･_lz)-hl)

xO(lT l(u/-uj_I暮)-h . ト[7,(u / -u,._ )I)-h,])

となる.連続変数u,･を消去したBBタイプのモデルは､

(39) H"B孟3-Jo羅,･lt-1'-1(71Si+72Si2)(,lS,･'72Sj2)一与(hlS,.+h2S,･2)

となる｡ γ,=0､h,≧0の時､(23)式のステップ関数部分は常に1なので､FEタイプのモ

デルとしては､n=2の時と同じになる｡ゆえに､Devil'sstaircase構造がスピン1のBB

タイプのイジング系においても現れることが解る｡

§5.終わりに

基盤格子の変形を誘発する一次元吸着系を提案した｡このモデルでは､基盤格子変形を

媒介として吸着子問に長距離斥力が生 じる｡その結果､基底状態相図には多数の整合相が
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現れる. この一次元モデルをうまく組み合わせることで基底状態を正確に求めることので

きる二次元吸着モデルを作ることができる｡ 基盤格子変形による吸着子問斥力は､ここで

論じたモデル特有なものではなく､一般の二次元吸着系においても､特に基盤と吸着子の

相互作用が強いとき､重要な役割をもつと考えられる｡ 格子変形+吸着子系は､連続変数†

n状態離散変数系に一般化することができる. それから､連続変数又は離散変数を消去 し

た同値な基底状態をもつモデルを作ることもできることを示した｡
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