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§1.序

表面の物理現象は,最近の急速なL.E.E.Dの実験と,清浄表面の作成技術の発展と

相伴なって,表面の電子状態についての正確な知識が得られるようになり,特に,半導

体 (金属 )表面でおこる規則,不規則転移とか,半導体 (金属 )表面に吸着した原子の

角構成の問題等々の研究が進められている.1),2)理論面では,半無限結晶の電子状態を記

述する一般論として,Heineの理論3)があるが,実際の具体的な応用になると非常に難

かしい｡半導体表面の研究では,直交化波動函数とか擬ポテンシャルでの方法があるが,

表面上の局所ポテンシャルを上手く取り込むことができなかった.4)･5) 逆に, T.B.A

(tightbinding近似 )とかL･C･A･0では,この局所ポテンシャルを上手く取 り込むこ

とができ,表面の局所状態 (T｡mm state)の存在条件を明らかにした㌘S｡,｡｡7)は,無

限大完全結晶を,無摂動Green函数ととり,次に,ある原子面の間に切断面を入れて電

子の飛び移 りはないと仮定した半無限結晶を考える｡表面の摂動 (局所 )ポテンシャル

を,自己無撞着に考慮したGreen函数から,各層についての電子密度計算を行なった｡

他に,局所的な状態密度を,その局所的な原子配列から求める方法8)として,モーメン

ト展開の研究がある｡

この論文では,清浄表面に,乱雑に原子が吸着し,表面上のA原子が,B原子で置換

された半無限結晶での電子状態を研究する基礎 として,Soven7)のGreen函数法と松原,

米沢のC.P･A理論9)を組み合わせて,各層での電子密度 を一般的に求める理論を示す｡

§2.では,SovenのGreen函数法を,簡単に紹介する｡ §3では,表面上の不純物の問

題を,C.P･Aで取り扱う｡ §4.では,二次元正方格子を例にとって数値計算を行なう｡

§5で簡単な議論を示す｡

§2. 半無限結晶
I --ゝ

完全結晶のIlamillonianをIlo,そのGreen函数をGo,清浄表面を入れて,半無限結
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-----ナ ･--チ
晶にした時のHamiltonianをH,そのGreen関数をGとすると,

(E-H｡)･G0-1

(E-H)･G-1

→ → 一--> -う･ ----す
をみたす｡清浄表面の摂動を,Ⅴ-H-Hoとすると,GとGoは,

→ → 一･･････ユ ーヽ -
G-Go+Go･Ⅴ･G

(2.1)

(2.2)

⊇E =
で結ばれている｡ 表面を境にして,右側と左側に分け,座標表示のRとR′が,R領域

とC2C領域の双方にわかれているとき,

一･.◆→ 一一ナ
(RIHIR′〉-0.

従って,
→ → → → → →
(RIVIR′〉ニーくRIHoIR′)

-･-I →
でなければならない｡又,RとR′が,R領域にある時は,

→ → --ナ ーー} →
(RLVIR′)-(RIUIR′)

とする. R領域の原子の位置ベクトルは,一般に,

-う･ → → →
R-nd+R〟+㌔

(2.3)

(2.4)

(2.5)

(2.6)

の形に表わされる｡ 表面も含めて,n-0,1,2,3･･.をR領域に,nニー1,-2,-をど
→

領域の座標と約束する｡dは,表面に垂直方向の原子面の間隔を与えるベクトルであり
---I --I

RHは,表面に平行なベクトルを表わすo fnは,表面の選び方によって表われるo
→

局在した波動函数を,lR)で定義し,次のような混合表示の波動函数

IkH･n' - 孟 雪.nd+RH十rn 'ei'E/'=//I;n) (2･7)

→ -> → →

--ナ ー->
を用いるのが便利であるoNNij:,面外にある原子の総数oN⊥は,面の総数okNとk⊥

は,面内の波数 と,面に垂直な波数｡この表示では,
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乱雑な表面原子分布をした電子状態

→ → → → →
くku,m将｡In,両)-8(kN-k7y)･GQ(m-n;kN)

くEN,mIGltn,覇)-8(EN一両 )･G(m,n;Eu)

(fH,m励 n,='u)-♂(EN一百'N)･V(m,n;Eu) (2.8)

となる｡但し,面に平行な方向には,完全な並進対称性があると仮定した｡この点は,

表面に沿って並進対称性が消失する際は,変更を必要とする｡
→ →

以下 k〟については,対角的であるから,必要のないときは,k〟を省略して,例え

ば,

V(m,n;fN)--V(m,n)

-ち (m盲tvlni.lFu十7n} m〉･eiiTy･(iu･7nl7-) (2･9)
R〟

のように書く｡ この表示で,(2.2)を書くと,

G(m,n)-G｡(m-∩)十∑G｡(m-p)･Ⅴ(p,q)･0(q,n)
plq

として求まる｡そこで,簡単のために,

一一一ナ ･→
(RIH｡IR')-

→ ･一一十→
くRIUIR′)-

一･･･十→
E0-0;R-Ry

T･｡ie;再と肖′は,面間の最近按原子
⊆E E
T;RとR′は,面内の最近接原子

0;それ以外
--･ナ→

;表面上のR-R′に働く摂動ポテンシャル

;それ以外

(2.10)

(2.ll)

(2.12)

と仮定する｡そうすると, (2.3)の条件により,Ⅴ(m,∩)の中で,ゼロでない成分は,

Ⅴ(0,0),Ⅴ(0,-1),Ⅴ(-1,0)だけであり, (2.10)をあらわに書くと,

G(m,n)-G｡(m-∩)+Go(m)･Ⅴ(0,0)･G(0,∩)

+G｡(m)･Ⅴ(0,-1)･G(-1,n)+G｡(m+1)･Ⅴ(-1,0)･G(0,∩) (2.13)
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となる｡表面を飛びこえる電子は,存在しないという条件 (定義 )

G(-1,m)-0; m≧0 (2.14)

に注意し, (2.13)式から,G(0,m)を計算し,これを(2.13)式に代入すると,(2.13)

式は

G(m,∩)-G｡(m-∩)+
G｡(-∩)･tGo(m)Ⅴ(0,0)+G｡(m+1)･Ⅴ(-1,0))

1-G｡(0)･Ⅴ(0,0)-G｡(1)･Ⅴ(-1,0)
(2.15)

として得られる｡ Soven7)は, (2.15)式を使って,単純立方格子について,具体的な電

子密度の計算を行い,バルクモー ドと表面 (1∝alized)モー ドの分離に成功し,､表面モ

ー ドの存在条件を示 した｡

§3.乱れた表面

清浄表面上に,原子が,2種類あって,その各格子点に,原子が,ランダムに分布し

ている半無限結晶の電子密度 (状態 )を研究することにある｡表面上の原子に働く摂動

ポテンシヤルを

く締 ･h;,,- に i;芸≡三三原子良二i'′ (3･1)

として定義するoUiは, i番目格子点の原子が,Aの時,UA｡ B原子の時,UBとなる

ランダム変数である｡この時は,面に沿った方向にも並進対称性が破れるから,

- - - -iE,･-k'i十i姉
〈O,紳 O,k'N'-tlZii葺くO,RilUlo,Rj'･e

-i(Lk'I,-F'")･ii
も与Uj･e

(3.2)

となる｡今,B原子を不純物原子として扱うことにする｡B原子の占める表面上の格子

点を (j)とすると, (3.2)式は,

〈0,-kiNIVIo,k'N,-UA･∂(k/I/-k'/,/)+;-//･p'k,lrk'N)

- 1 52-
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乱雑な表面原子分布をした電子状態

→ → ----チ

p(kN-k,u)-Ee-i(kI,-k:,)･Rj
一一} →

ij)
Ⅴ-UB-UA

但し

として書ける｡さて,平面に沿って,並進対称性が破れた場合について,(2.2)を行列

成分で書くと,

→ -う ･→ -う →
くm,k,//lotn,k'N)-G｡(m-n,kN)･8(k,//-kIy)

-> --チ -I → -⇒

+完′fjr,Go(m-C,kH)●くC4/,lIVle',k7y)̀G(e'･k% ;∩,k'u) (3･6)

→ →

と表わせるoここで,ゼロでない くC,k〟lVIC',k7r〉は, P-P'-0の(312)と,

→ → ----ナ ーーーーナ

く-1,k/I/lVLo,k/I/)-V(-1,0).♂(k,I/-k'N)

-> → -i →

とだけであるから,くm,kNIGln,k'N)-G(m,n;k/,I,k'u)と書 くと,(3･6)は

->--ナ → --> →

G(m,n･,k,I/,k'N)-Go(m-n;kN)･8(k.Jr ki'!)

-> I-･ナ ーーナ ->->

+Go(m,kn)･UA･G(m,n;k/.I,k/N)+Go(m+1,hI/)･Ⅴ(一1,0)G(m,n;k,I/,k方)
一 一> → → → →

+Go(-,ku)･忘 〟5,p(kJl/-kdN)･G(-,n;kr"k/'y) (3･8)
-う･-> --I--}

として導けるo (3･8)から,G(m,m･,k,//,k'N)を求めるには,G(0,m;kI/,I,k71)が求まれば
---I-一ゝ

良いとわかるo G(0,m;k,I/,kT/)を求めるには,まず

～ -1>

Go(一m,k〝)-

-う･
Go(-m,桓)
-> ,-う

卜 UA･G｡(0,k,.I/)-V(-1,0)･G｡(1,k/,,)

を定義すると, (3.8)から,

->--> ～ -> → →

G(0,m;kn,kfI)-Go(一m,k〟)･6(kJI/-k'p)

～ > -+ 一-> -⇒--チ

+Go(0,kI/,I)･売 買 ′p'kN-k7/'･G(0,-;k摘 )
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として得る｡ ランダム平均後のGreen函数は,

-う･→ → → ~.~~ナ

(G(0,m,･ku,klr)〉-(G(0,m,･kN)〉･♂(kH-klr)
--ナ→ → →→

くG(m,m;kN,kiv)〉-くG(m,m:kH))･♂(k〟-k/7)
～ --づ■

となるはずであるから,(3.10)は,2次元平面内のプロパゲーターが,G｡(0,kN)であ

る時の乱雑な2次元面の状態をきめるGreen函数の方程式 と同等であるO それ故,(3･

10)を摂動展開で解いた後に,ランダム平均を行い,松原,米沢10)に従って,キュムラ

ント平均すると図1のダイヤグラフで表現される｡

α)

A)
く6(らo川,)〉一

C)

乙 中⑳ 二三コ

! f /I

鮎 を抱 . 繭 十-I

一一lllー 十

/ヽ′ヽ
/ ll tLl_二一 十一一一一●

図1. キュムラント展開の Green帝数の ダイヤ グラフ
a)第0と第m層間を伝播するGreen函数

b)表面第0層の Green函数
C) 自己エネルギー

図1を式で表わすと,

--･-ナ ′-･ノ → .~-･′ --> →

くG(0,m;k〟〉-Go(一m,k〟)+Go(0,k〟)･∑･くG(0,m;k〟))
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乱雑な表面原子分布をした電子状態

→ ′■ヽ･′ → ′■-･･′ --I →

くG(0,0;k〟))-G｡(0,k〝)+Go(0,k〟)･∑･くG(0,0;k〝))
となり,その時の自己エネルギー∑ は,

2 --う･

∑ -pl'C)V+p2(C)･崩 ′〈G(0,0;ku)ラ+''.1''
∞
-S$1Ps(C)･VS･zS-1

但 し

ps(C);S次のキュムラント値

Z-kn弓′くG(0,0;kN)'

→

となり,ここで,C.P.Aを用いると,

∞

∑C･p･A-S!lQs(C)･vs･ZS-1-

C●Ⅴ

1-(V-∑C.p.A)･Z

となる｡既に,これは米沢9),ll)によって示されているo

これらの結果を用いると, (3.14)は,

→

(G(0,0;k〟)〉-

～ →
Go(0,k〟)
′--′ →

1-∑C.p.A･Go(0,k/,I)

→

Go(0,k〟)
=≡コ =E

卜 (‰ +∑cpA)･Go(0,k〟)-Ⅴ(-1,0)･Go(1,k〟)

一一>

として求まり,又,くG(0,m;k〟))は,

一う←

くG(0,m;k〟)〉-

′､′ →

Go(0,k〟)′■ヽ一 →
卜 ∑C.p.A･Go(0,k〟)

(3.14)

(3.15)

(3.16)

(3.17)

(3.18)

(3.19)

となる｡
-->

もっと一般に,くG(m,m;k〟))を求めるには (3t8)にもとって,ランダム平均すると

---I-> -う -> ----ナ

くG(m,m;kN,k;y))-Go(0,kiI/)･a(k/I/-k'N)
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--> -+ --ナ→

+(Go(m,kN)･UA+Go(m+1･kN)･V(-1･0))･(G(0･m;kH,k'N))

一-> --> -･> ->→

+Go(-,k･.//)･完 を . く p 'kNW N'･G'0,m;k摘 )'
(3.20)

となり,右辺の最後の式は, (3.10)式のランダム平均を行なった関係式を使 うと,
-->-->

くG(0,m･,k,//,k'N))で表わすことができるo即ち,

ーーー> -う -→ →

完 ･Z3,,,くp'kN-k'N''G(0,-;k抑 '
-) ～ -->

(G(0,m;kI//))-G.(-m;ku)
5d

G｡(0,k〟)
･8(kN-k'N)

～ --チ →

Go(一m,kN)･∑C.p.A･くG(0,m;kN)〉
′､/ →
G｡(0,k〟)

･8(kllr kJN)

となり,最後の項の導出には, (3.13)を使 う｡

これを, (3.20)に代入 し, (3.19)を使 うと,

･→ ---チ

くG(m,m;k〟))-Go(0,k〟)

--す -~>

.(′ ?､ (UA+∑C.p.A)･G.(m,k〟)+V(-1,0)･Go(m+I,k,I/)
+Go(一m,k〟)･ -> ->

卜 (UA+∑C.p.A)･Go(0,k〟上 里-1,0)･Go(1,k〟)

(3.21)

となる｡m-0とおけば,(3.18)と一致する｡

実際に,∑C.p.A をきめるには,表面のGreen函数 (3･18)を使った (3･16)式と (3･

17)式の連立方程式を解くことになり,この解を使えば, (3.22)式は決まる｡結局,

C.P.Aで計算した状態密変は

pc･p･A(E)-孟 召51ア-くG(-,-;k'u)ラ-kl:pcmpA'R) (3･2:｡

pcTp･A'E)-誌 宕′3-〈G(-,-･,k,//''
->

- 15 6 -
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乱雑な表面原子分布をした電子状態

として,一般に,求まる｡

§4. 2次元正方格子-の応用

I)各層の無摂動Green函数

第n層の無摂動Green函数は

Go(n)-kl 乞 e-indkllE- B o'k)r l

→

と定義される｡A .(k) - くど 肩 ｡雇 ) は, (2 .l l ) , (2 .4)か ら ,
-チ

Eo(左')-W(kN)+2T･cos(kid+0)

W(kN)-2T･cos(ku･d)

として定亘る｡ (4.1)式の klの波数和は,4T2-W2)Oの条件下で,

G｡(n)ニーi(4T2-W2)-,14t

-i(
〃

W-ill

2T

a'-A-W (kN)

p -(4T2-W2),1'2'

但し

W-i(4T2-W2)y2/

2T

)n･e~inβ

)n･e-ine

(4.1)

(4.2)

(4.3)

として解かれる｡W2)4T2の時は, isign(W)FEとして,FLを取 り扱えば, (4.3)式は

一般解である｡

無摂動状態の第0層の電子密度計算に必要な k〟和は,Appendix･A で示 したので,

この数値結果を,バンド巾 8T-2に取 り,図2中の点線で示した｡

皿)表面の電子密度

(2.15)式は,(2.4)と(2.ll)から得られた関係式

V(-1,0)ニーrr･e~iβ

と, (4∴i)を使うと,

- 1 5 7 -
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G(-,-)エコ (1+(三 ㌢ )2m･〃
〟+i(α-2U)
〟-i(α-2U)

(4.7)

として,第m層のGreen函数が求まるoこれは,Soven7)の得た結論と一致する｡表面

の電子密度計は,Appendix･BのC･P･A解の結果を使う｡C.P.AのGreen函数 (3.22)

特僅は,濃度に関し,二重対称性 (dualsym etry)を満足する解だから,｡-o(｡-

1)即ち,∑cpA-0(∑cpA-V)に取れば,m-nの(2.15)式に一致する. それ故,表
面第0層の電子密度は, (B,12)から

ps(o･E)-βC･p･A(0,E)転 A-0
(4.8)

の計算をすれば良いo (4･8)は,Legendre-Jacobiの標準形の楕円積分の表現になっ

ている｡

この結果を,図2,図3に示す｡表面ポテンシャルU,(U*)を変えると,表面の電子

密度は,バルク状態の密度 と表面状態の密度に分離する様子が良くわかる｡ Uく2T-

ド(E) . F(E)

■.Tf壬0.2∫/.S∫II一IIIJ:/.olrII∫∫∫∫′∫/Id5′∫′′一一一′ 一■■■...- -_一一一_一一一IlIlIll 一一 -レ 一 一 - 一一tltlIヽヽ 一一一ヽ 一一 一~･.-ヽ.一一1._-A.Iヽ-ヽ､､1 一一一一一一一 tTJ,0.4

一IlI_ _-----l -l一 一 一 一 ′ _一一一 一一一-三三三-.-薄一三三 ,--チ ,-r一 一7-0.B l中●

図2 表面の状態密度

完全結晶第0層の状態密度

表面の状態密度
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乱雑な表面原子分布をした電子状態

0･5では,バルク状態のみであり,1･5-6で)U)o･5では,バルク状態内に,表面状

態が存在し,U)6T-1･5で,バルク状態と表面状態が完全に分離する｡

Ⅱ)乱れた表面

(3･18)のくG(0,0;k〟))が求まれば,自己エネルギー(3･17)が計算できる｡(3.18)

の計算に必要な無摂動Green函数は, §3の定義と(4.3)から

Go(0,kN)-一三, Go(1,kN)-一三(誓 芦 )･e~ie

として求まり,これと(4.6)を使えば, (3.18)は,

くG(0,0 ;ku))-一三 [1+
p+ i(W+2(UA+∑ cFA))
FE~itw-2(UA+∑ C.p.A))

(4.9)

(4.10)

として導ける｡

(3･24)式の第0層の電子密度計算は,詳しくappendixB で示 したので,単に,こ

の結果を,図3で示すo図中の実線は,8T-2,0,‰-0.8,'-1.0に取り,濃度｡を,

0から1まで変化させた時の電子密度曲線である｡ 濃度の増加によりUAの表面モー ド

図3･ C･P･Aの第0層状態密度

C･P･Aの電子密度

表面の電子密度 (U* -U+ C･Ⅴ)
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が減少し,UBの表面モー ドの成長していく様子が,良くわかるo点線は, 平均化 した

表面ポテンシャル(U*-UA+C･V)なので,低濃度 と高濃度で,C･P･A値に近い値が得

られる｡中間濃度域の不一致は,近似の悪さである｡

Ⅳ)表面モー ドを解釈するための簡単なモデルGreen函数法は, 表面モー ドを,簡

単に取り出せる恩恵がある｡ 即ち,AppendixBの (B･9)式が,表面モードを記述する

Green函数であることに着目し,∑cpA-0での極 (B･5)を

Es(kN)-里三上i2+2Tcos(kN･d)U
(4.12)

として取 り出す｡

モデルとして,一次元鎖上の原子が,全てA原子である時の無摂動Green函数を,

57｡(k〟)-
E-Es(k〟)

(4.13)

として定義し,不純物原子Bが,ランダムに混った時のランダムポテンシャルとして,

V-UB-UAを導入 し,一次元鎖上の不純物問題として,C･P･Aで解 くことにするO こ

の時のGreen函数は,

g(kN,k'N)-g(kN)･∂(kN-k'N)'go(kN'崩 .p'kN-kdN)Lg(kdN,k'N) (4･14)

となり,C.P.A解のGreen函数は,

(G7｡(kN))-
E-〟(Eト Es(k〟)

となり,その時の自己エネルギーは,

a(E)-
C●Ⅴ

1-(V-a(E))･Z(E)

Z(E)-克 号l〈G｡kN)ラ

(4.15)

(4.16)

(4.17)

として求まる｡ 図 3と同一パラメーター値で計算 した電子密度曲線を,図4に示す｡点

線は,無摂動 Green函数 (4.13)内の表面ポテンシャルを平均ポテンシャル(U*-UA+

- 16 0 -



乱雑な表面原子分布をした電子状態

図41 -次元鎖モデ′レの状態密度

C･P･Aの電子密度

表面モー ドの電子密度(U*-U+｡･Ⅴ)

C･,)で置き換えた結果なので,図3の表面モー ドと比較すれば, (4.12)式のモー ド

が,表面モードであるという保証が得られるo実線は,C･P･A解であり, 濃度の増加

に伴ない,UAの表面モー ドが減少し,UBの表面モー ドが成長していく様子がわかるO

この傾向は,図3の実線の濃度の函数としての振舞を良く説明している｡濃度を｡-0.6

に固定し,図3のモー ドが,図4に示されたUAとUBの表面モー ドに対応するかを調べ

るために,それぞれの密度曲線の比較図を,図5に示す｡

図5･ C-0･6の状態密度

C･P･Aの電子密度
~次元鎖モデ′レの電子密度
表面の電子密度
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確かに,実線の高エネルギー側の小さな山は,UB表面モー ドであると解釈できる｡

§5. 討 論

我々は,清浄表面上に異種原子が,ランダムに置換された場合の半無限結晶の電子状

態を記述する方法として,C･P･Aを基礎 とするGreen函数理論を示した｡これは,So-

venの半無限結晶の表面を取 り扱 うGreen函数の方法と,不純物効果を取 り扱う,松原,

米沢のC･P･Aの-組み合わせから得られる｡ この応用 としての二次元正方格子の数値計

算結果は,8T-2･0,UA-0･8,V-1･0の時,バルク-モー ドと表面モー ドが,単に分

離するだけでなく,濃度 Cが,増加すると,UA表面モー ドが減少し,UBの表面モー ド

が成長するという結論である｡ 清浄表面の表面モードの存在条件は, 2TくUく6Tでは,

バルク-モー ド内に表面モー ドが存在し,U)6Tでは,バルク-モー ドと表面モードは

分離する｡0くU(2Tの時は,バルク-モー ドのみである｡

この問題について,終始御指導していただいた松原先生,町田さんに深 く感謝する次

第です｡
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AppendixA ;無摂動状態の第0層の電子密度 (4.3)式の第0層のGreen函数を使っ

た電子密度の計算内に含まれる波数 k〝に,Ⅹニーcos(k〟d)の変数変換を行 うと,こ

れは

但し

po'o･E)ニー責 苛.3-Go(0'- 1売 電′3-(去)
1 1 dx

=盲荊 -7- iI1両
甲(Ⅹ)-(x-a)･(x-b)･(x-C)(Ⅹ-d)

a-1,b-~1,C=
誓 若 ,dニー

2T+E

2T

(A.1)

(A.2)

(A.3)

と表わせるから,これは,楕円積分であるo(A･2)は,Eの函琴なので, 積分区間域

で,(A.2)の符号を知るために,次の七日こ関する4区間域で,(A.2)の系数間の関係

と積分区間域を表にする｡即ち,

CaceI;E≧4T;a)b〉C)d;[b,a]

CaceI;4T)E≧0;a)b)C)d;[C,a],[b,C]
CaceⅡ;0≧E)-4T;C)a)d)b;[d,a],[b,d]

caceⅣ;-̀4T≧E;C)d)a)b;[b,a] (A.4)

(A.4)の6ケの積分が全て,第一種のIJegendreJaccobiの楕円函数の標準形,即ち,

7r

F(;W)-J20
dβ

ノ1-p2si｡2β
(A.5)

になるような変換を,個々の積分表現について行う｡この計算は,初等的なので,全て,

省略する｡この結果は,次のようになる｡

Cacel;Ⅳ日 Ⅰ封)4T;[b,a]区間の積分 (実数 )

po(E)-0

Cace皿;4T≧E≧0
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(j) [C,a]区間の積分 (実数 )

po(E)-0
(ロ) [b,C]区間の積分 (虚数 )

β｡(E)-

但 し

*
al=
-2T

E+4T

･F (蛋;p )

b*ニー 0 ･5 , C*-筈 ,

CaceⅡ;-4T≦E≦0

(1) [d,a]区間の積分 (虚数 )

+a2*b*C*
* *

al~C F(芸;p)

2b*-C*
p= * *

al~C

(A.7)

(A.8)

(A.9)

(A.10)

辛 2T

a2=盲亨=盲~ '

2 C*+b*
p = * *
C ~a2

(｡) [b,d]区間の積分 (実数 )

po(E)-0

(A.ll)

(A.12)

AppendixB;第 0層のC･P･Aの電子密度計算

Green函数 (4.10)を,バルクモー ドと表面モー ドのGreen函数に分割する操作を示

す｡

変数 を, Ⅹ ニ ー cos(k〟･d)にとると, (4･3)と(4･4)は

α-E+2･T･Ⅹ

p-2Ti､Tx-C)(x-d)

となり, (4.10)のカッコ内の第2項の分子 と分母に,､p+i(a･-2(UA+∑C.p.A))を乗

じた時の分母 と分子は,
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p2+tw-2(UA+∑cpA))2--8UAT(x-P)

[FL+i(W-2(UA+∑cpA))]2- -(2T)2(2Ⅹ2-(C十d+2f)･Ⅹ+cd

･f2･# ･p)

β-

f=

但 し

T2+(UA+∑C.p.A)2-(UA+∑CPA)･E

2T(UA+∑C.p.A)

2(UA+∑cpA)-E
2T

(B.3)

(B.4)

(B.5)

(B.6)

として求まる｡ (B.3)と(B･4)を, (4.10)に代入し,無理函数 (〟)表現のものと,

有理函数表現のものと,変数に独立なものに分離すると,これは,

くG(0,0))-くG(0,0))b+くG(0,0))S+くG(0,0))｡
となる｡ここで,仮 りに,バルクモー ドのGreen函数 として,

くG(0,0))b--i[1･ 2(‰ +∑cpA)(2Ⅹ-(C+d+2f-2β)

C･d+f2-♂(C+d+2卜 2β)

x-β

と,定義すると,表面モー ドのGreen函数は,

(G(0,0))S-
T(p-f)

(UA+∑C.p.A)(x-♂)

となる｡

それ故, (3.16)のGreen函数の波数積分は, (B･7)の分割に従うと,

Z(A)-Zb(E)+Zs(E)+Zc(E)

(B.7)

(B.8)

(B.9)

(B .l l)

として,一般に,分割できる｡ Zb(E)積分は, (A･1)で知られた楕円積分を含むから,

AppendixAと同じ変換を行なって計算する｡ Zb(fl)とZc(A)は,簡単な積分計算なの
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でこれを省略すると,C.P.A解の電子密度は

1
pc.p.A(E)---L9'mZ(E)7r

として求まる｡
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