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北大触媒研 浜 渦 允 紘

§1.緒 論

最近,エネルギーが数+meVから数百meVのH,D,3He,4He,H2およびD2の原

子線およげ分子線をLiF(OOl)およびNa(001)の表面に衝突させたとき,回折*ビー

ムの強度曲線に多くの異常があらわれることが兄いだされている｡ト 5)これ等の異常は,

(oo)ビームの強度曲線には鋭い極小として, (ll)および(01)ビームの強度曲線に

は極大としてあらわれるのが特徴である｡

この研究では,1)原子 (分子 )-フォノン相互作用の効果を完全に取 り入れた回折

の方程式を導びき,この方程式に基づき, 2)強度曲線に異常があらわれない時の近似

解,および,3)強度曲線に異常があらわれる時の近似解を求め,4)実際にこの解を

用いてHのNaF(001)による回折強度のモデル計算し,実験と比較することにより,共

鳴エネルギーのシフトおよび共鳴幅,したがって,共鳴状態の寿命を求める｡

なお,§6で,これまでの強度曲線にあらわれる異常 (しばしば共鳴散乱6)とも呼ばれ

る)の研究についての議論がなされる｡

§2.原子-フォノン相互作用を考慮した回折の方程式

結晶が状態Xn(rl,- ･,rn)にあるとき,質孟M,エネルギーEi-h2kま/2Mの原子

が入射し,相互作用ポテンシカルⅤ(r,rl,- ･,～)の中を運動しているとする○結晶

の′､ミル トニアンをh(rl,･･･,rN)そのエネルギーと固有関数をen,Xn(rl,･･･,rN)

とする;

h(rl,･･･,rN)xn(rl,･･･,rN)-enXn(rl,･･･,rN)･ (1)

全系の波動関数をF(rl,- ･,rN)とし,Xn(rl,- ･,rN)で次のように展開するO

*以下, ｡｡h｡r飢tな弾性散乱をさす｡
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F(r･rl,･･.,rN)ZWm(r)Xm(r1, .･.,PN). (2)

F(r･rl,- ･,rN)の満たす方程式は次のようになる;

上 蓋 ▽2+Ⅴ(r･rl,･･･, rN)+h(rl,- ･, rN,JIF(P, r l,･･･,

rN,-(en･h# F(P,rl,･･･,rN,･
(3)

(2)式で, 孤 (r)が弾性散乱波を, ㌔ (r)(m≠n)が非弾性散乱波をあらわす｡し

たがって,回折の問題を解くには, (3)式で‰(r)を消去し‰(r)の方程式を求め

る必要がある｡ Feshbachの方法 7)に従って,これを行なうと(1)式-(3)式より

次式を得る｡

上蓋 ▽2+鶴｡(r)+V｡EIH+i符 vn･ 〕vn'r'-碧 vn'r',(4)

ただし,

h2k2n

E-en十石㌃ ,Vn-(r)こくXn,VX->,

Vn-lVno,- ･,Vnnll, Vnn+1,･- 〕,

および

h2

Iipq--TM▽2∂pq+vpq+cp∂pq(p,q≠n)･

(5)

(6)

(7)

(4)式で,Vm (r)が回折を引き起すポテンシャル ･エネルギーであり,Vn〔E-H

+iり了1vn+が種々の非弾性散乱の弾性散乱-の効果をあらわす.以下, Vm,(r)として
結晶の初期状態について thermalaverageをとった<Vm(r)>T を用いることにする.

これによって,原子 1の変位ベクトルをUl,ある散乱ベクトルをSとしたとき,m-フ
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分子線の固体表面での回折

ォノン･プロセスに対して,8)

<eiSul>'im)-
(iSUl)m

m u

｡弓 <(sul)2, T,

のような因子が<Ⅴ｡｡(r)>Tの中にはいっていることに注意する｡

さて,結晶表面に平行な並進対称性を仮定すると回折の問題を解 くことは,

vn(r)-吾grG(Z)ei(Ⅹ+G)R

(8)

(9)

のVG(Z)を決める間額に帰着する. ここでKは入射波の波数ベクトルの表面成分,Gは

表面の逆格子ベクトルである｡ また,表面にⅩ-y面をとり, Z軸を真空方向にとる｡

R-(x,y)0 <Ⅴ｡｡(r)>Tを次のように展開する;

<vm(r)>T-∑vG(Z)eiGR
GT

(10 )

(4), (9)および(10)式より, WG(Z)の満たす方程式として次式を得る;

F.V｡(Z)+WGG一也 〕 wG(Z)

I

2M

h2 d2

〔一元 7;

G/2FG

=~E,lvGIG′(Z)+WGG′]VG′(Z) ,

h2Kiz h2k2n

2M 2M

ただし,

および

一 意 (K+G)2,

wm′Qa(Z)- J dz′UGG′(Z,Z′)¢a(Z′),
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U｡G′(Z･Z′)-昔 ∫雷 e-i(K'G)R

×<≠>T E+H+iq <vn+ > Tei(a+G)R/, (14)

ここで, 創ま表面の単位格子の面積である｡ (ll)式で,WGO′を無視するとLaueの

方程式 9)に帰着する｡ これまで,分子線の回折の問題は Laueの方程式を基にして,い

くつかの解法が提案されて来たが,6,10~13)こゐ線に沿った研究で払 異常の intensity

profneの説明に失敗して来た｡この研究では,一般化された方程式 (ll)式の解法を試

みるら簡単のため,以下,

▲

VGG,=VG-G,+Woo,,

とかく｡ (ll)式を積分方程式に変換するため,まず,方程式

h2 d2

上 面 詔 +Vo(Z)〕Qa(Z)-Eα¢α(Z),

を考える.Vo(Z)として,普通 MosePotential

V.(Z)-D〔e~2Hz- 2e一応Z〕,

(15)

(16)

(17)

が使われ,D,Kは共鳴条件から決められる05)Ea>0のとき,Eaを位相因子として

Qa(Z)を次のように規格化しておく;

Qa(Z)Z→∞ 2cos(az十f̀a)･ (18)

以下,演算子の表示として, (16)式のハミル トニアンが対角線形になる表示を採用す

る｡仮定,
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UoG(Z,Z′)-<UGO>∂(Z-Z′),

を設けると, (ll)式は,次の積分方程式に変換される;

ただし,

分子線の固体表面での回折

(19)

vG(Z)-i.(Z)も｡+I〔EQn(Z)G(KGzln)¢n*(Z′)
∩

･琵 Qa(Z,G(K｡Zfa,紬 節 Q,(Z欄 ′(Z′)dz′, (20,

0(K｡ヱ困 -1-壁 -<｡｡｡,-E｡ .
2M

(21)

(18)式および(20)式より,回折ビームGの振幅<G値O｡ro> として次式を得る;

1 2M

`GfsGolo'=∂00- 転 官 <G丹oolo' ,

ただし, T行列を次式で定義する;

G年G▲
TGolo'=SvGG′(Z )vG′(Z)･

回折ビームGの強度IGは,(22)式より

KGz

IG=1こ I'GIsGolo>l2 ,

(22)

(23)

(24)

で与えられる. (20)式で VG(Z)を求めるよりは, (24)式からわかるようにT行列の

満たす方程式を解くのが,ずっと便利である｡ このため, (20)式および(23)式より

次式を得る;

▲
<βITG｡lo>-<PIvG｡lo>(1-∂G｡)
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供 G ▲

+∑ 〔∑<卵 voo,ln>o(KG,zJn)<TG,.lo>
o/ n

吾等 <plvGG′Ia,G(KG,I(a)<aWG,olo,〕･ (25)
▲

(25)式は,<β廿G｡lo>を決める無限次元の連立一次方程式で,これを解くには適当

な近似にたよらなければならない｡以下に,回折ビームの強度曲線に異常がないときに

分けて妥当な近似解を求めよ｡

§3.回折強度曲線に異常があらわれないときの近似解

回折ビームGの強度 Ioを計算するには,<0圧O｡lo> を求めなければいけない｡

(25)式より,次式を得る;

▲

<GITG｡lo>-<GfvG｡lo>(llSG｡)

dキG △

+∑ 〔∑<GIvGG′匝 >G(KG,zfa)<αfTG′｡io>
o/ n

∞

･./芸<G庵 ′め G(KG,zLa'<aFTG′O'O,〕･ (26)
A

ところで,分子線の回折の条件下では,

A A

fvG_G'l≪ lv.巨 fVGG,1≪ FvGGl, (27)

が成立する｡5) したがって,強度曲線に異常があらわれないときには, (26)式は,2

次の歪曲波ボルン近似 (DWBA)で十分良い解と思われる｡ このとき, (26)式の解と

して次式を得る;

<GJTG0-0>(2)-<GfvG｡rO>(ト6G｡)
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daEO A A

+I:G′〔写̀ GIvGG′ln'G(KG,zln)̀ nFvG'olo'〕

･鷲 <G"oG,･α,G(KG,Z･a,<αlvG,.･0,〕･(28)

△ △

0

§4.回折強度曲線に異常があらわれるときの近似解

条件,

h2K2R I

2M
- Er-AR,l<IIRr, (29)

が満たされるとき,回折強度曲線に極大や極小があらわれ,このときRビームがJr>と

共鳴していると言われる. ここで,△Rrおよび花 rは,夫々,共鳴エネルギーのシフト*
および共鳴線の幅である｡ このとき, (28)式のような揺動展開は,

△ A

<GrVGRJr><rlvRG,lG'>

h2品 Z

2M
-<U珊>-E,

(30)

のような因子を含むため発散する｡ (29)式の条件下での妥当な近似解 を求めるため

(26)式を次のように書きかえる;

<GITG｡lo>-<GfTG｡lo>,+<GITG｡lo>r,

ただし,

A

<GITG｡lo>,-<GIvGRIr>G(KRzlr)<rJTR｡lo> ,

および,

(31)

(32)

* (42)式および(43)式で定義される
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A

<GfTGolo>,-<GIvG｡lo>(ト∂G｡)

G'*G A

+∑〔∑<Gfvw,in>G(Ko,zln)<nlTG,.Jo>
o′ nOO .A+J豊<GIvdG,Ja>G(KG,zlα)<aITG,oI｡>〕.27r (33)

(33)式で,∑′は和の中でG(KRzlr)の項を除くことを意味する｡すると,<GfTG｡J

o>｡の中には,既Plicitlyには異常を引き起す項はないO<nITG,Jo> 払 血plicitly

には異常を引き起す項を含んでいるが, (32)式の<rlTR｡lo>より小さく,したがっ

て, (33)式は単独で2次のDWBA で解いてよい,すなわち,

A
<G嶋 ｡ro>三2)-<GIvo｡I｡>(ト 8｡｡)

頂 ,Gl誉<G･vGdln,G(KG,Z･n,<n･vG,o･0,
△ △

(:×⊃

月差<GfvGO′ia,G(Ko,Era)<alvG,.lo,〕･(34)
△

0

次に,<GIT｡｡Io>rを求める｡そのために,(25)式から,<rITRolo>-最も利い

てくる項を拾 うと次式を得る;

A

<rlTR｡[0>-<rlvR｡lo>

(X〉

･G'GT./芸<rJvRG′Fa,G(KG,zJa,<αけG,0.0,･
A

同様に, (25)式から<arVG,.lo>-最も利いてくる項を拾 うと次式を得る;

△

<αlTG′｡Io>-<afvo,oJo>(1-80′｡)

A

+<αIvG′Rfr>G(KRzlr)<rfTR｡Io>･
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分子線の固体表面での回折

(35)式および(36)式より次式を得る;

<rITR.Io>-

ただし,

A

<rlvR｡lo>+(

llEG(KRzlr)

嘗 '措 くr･FvRG,,a,G(KG,.･0,<a,vG′｡tO,,

△ △

および,

E-G5軒 2d;<r,vRG′･α,G(KG,Z･a,<a･vo,R･r,･

A A

(32)式および(37)式より次式を得る;

A

<GITG｡Fo>r-<GIvGRlr>
G(KRzlr)

1--EG(KRZJr)

A

xl<rlvR.[0>+(]･

結局,回折強度曲線に異常のあらわれるときのIoは次式で与える;

IG豊 .<Gけ00.0,'p2).8Go
A △

1 2M <GIvGRlr>〔<rlvR｡Io>+･:

ここで,

2KGzh2h2K芸Z
2M
-ART- Er+i生2

A-<U㌫>-i,TRr-2〔<1瑞R>+El〕,
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および,

<UGG>-<Uao>-i<U占G>･

(39)式よりfrおよびど1は次式で与えられる･,

A A

__G'niafRヂtp<rfVRO′fa><afvG′Rlr>
Er-∑pI話
｡/0

および,

h2K2G/Ih2a2
2M 2M

α≒R 1 2M △ △

Ei-EG′豪 云 訂 <rlvRG'IG′'<G′IvG'Rlr>･

(43)

(44)

(45)

ここで, (39)式の分母で,<UG′G′>は,他の項に比べて十分小さいので無視 したo

さて,強度式 (41)式から異常の性質を調べてみる. 第-項は,intensitypmf止eのバ

ックグランドを作 り,残 りの項との干渉効果が無視できると仮定する｡ この仮定は,強

度曲線にあらわれる鋭い極大および極小のint-sity prnfileには妥当と思われる｡このと

き(41)式で,異常のあらわれるとき,すなわち,

h2K2Rz

2M
-ARr-E,-→ 0 (46)

のとき, (00)ビームの強度曲線には極小として,Gビーム(G≠0)の強度曲線に

は極大として異常があらわれる｡ これは,前述の実験結果とよく一致する｡ intensity

profneでピークの高さが小さくて線幅が大きい場合や dipの深さが小さくて線幅が大き

い場合は直接 (41)式でIG を計算する必要がある｡ なお,いくつかのビームが行>と

共鳴している時の強度式が Appendixで与えられる｡

最後に,強度の近似表式 (41)式の妥当性を(40)式を用いて簡単に検討する｡ (40)

* f-fr-iEl
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式は形式的に次のように展開できる;

A

<GuGolo>,-<GJvGRlr>G(KRzlr)

∞ △

×∑ (EG(KRz圧))m〔<rlvR｡Io>+(〕･m=0
(47)

さて, (27)式を形式的に摘動展開したとすると,実は3次 (3回散乱の振幅 )より高

次の項で,例えば, n次の項の中で最も大きな項は, (47)式の級数の n次の項である｡

何故なら,共鳴状態では,

G(KRZ巨)~1～～O, (48)

であるからである｡ つまり,級数の3次以降で各次数で最も大きな項を集めて作ったの

が, (47)式といえる｡ したがって,この節で行なった近似は妥当といえる｡

§5.モデル計算

Finzeletal.のHのNaF(001)による回折の実験の(00)ビームの回折強度曲線に

鋭い極小としてあらわれる異常を(41)式を用いて解析する｡ そのために,ここでは,

(01)ビームが Fo>(E0--ll.8meV)と共鳴した場合を取 り上げる｡ このとき,前述

したように(41)式の第一項を無視 した式,すなわち,

Ⅰ｡-l1-

A A

2M <oFv.R圧><rlvR｡lo>

2Koz h2 些 小 Eo+iL2M

(49)

を用いて共鳴状態でのintensityprofileの主な特徴を説明できるはずである｡ (49)式

で, Cは他の項に比べて小さいので無視した,また,R-(01)で AとIlの添字は落と

した｡ポテンシャルのフーリエ成分として,次の形のものを採用する;

A

V帖(Z)=V｡(Z)-D〔e-2応Z-2e~KZ〕 ,
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および,

A

VGG′(Z)～～vG-G′(Z)-PG-G′De~2Hz

すると,I)およびKは実験の強度曲線の極小の位置と共鳴条件式*

h262Rz
Er- ,
2M

ただし,14)

h2応2 個 否
Er=- - (-㌫一一 rll)2 ,2M

(51)

(52)

(53)

○-1
より決めることができ,15)Finzeletal.はD-17.9meVおよびK=1.15A を得ている｡

また,彼らは, Col-Plo-0.03を得ている.以下の計算では,これらの値を用い, A

Fig･1 H/Nap(001)のⅠ.-¢i曲線の′慨存性o
矢印は対応する実験の共鳴位置

･ 我 の々鞘 で は , 射｡= 埠 である｡
2M
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分子線の圃体表面での回折

およびrを empiricalparameterとして扱う. (49)式の行列要素は,LennardJones

andDevonshine16)によって計算されている｡

さて,座標軸として,<110>方位 (同じイオンが並ぶ方向 )をⅩ軸にとり,表面に

垂直で真空方向に Z軸をとるo 分子線の入射角を′Oi,方位角を隼 するOたとえば,<

010>方位 (交互に異なるイオンが並ぶ方向)は, ¢i-450であるo Fig.1は, Ⅰ.-¢i

曲線のT依存性を(49)式を用いて調べたもので,入射条件はパネル内に示されている..

図の矢印は,対応する条件での実験の共鳴位置を示す.図からIlが小さいほどdipが深く,

幅が狭くなることがわかる.dipの裾のⅠ｡がほぼ100%になっているのは,<ITJo>(:)
を無視したせいである. 実験のdipの深さはほぼ10%0位で,T-1meVのときの計算

結果に近い.他方,実験の半値幅は約 1.20で,Il-0.6meVのときの計算結果に近い.

以上からI'-0.6-1meVであるが,以下の計算では前者を用いた.このときの共鳴状態

の寿命は約 1.1×10~1gecである｡

Fig.2およびFig.3は ⅠO-¢i曲線のA依存性 を示すもので,矢印は対応ある条件下

での実験の共鳴位置を示すoFig2およびFig.3からAは共鳴エネルギーをシフトさす

ことがわかる. Fig.2からは:, Aニー0.1meV,Fig.3からは, A-0･1meVを得る.

もともとIlおよび Aは,入射条件や結晶の温度によるが,以下の結算では, Aニー0.1

IO･5 日･O II･5 (2･0 句 'v l4 !4･5 I5 I5･5 やf

Fig.2 H/Nap(001)のⅠ｡-¢i曲線の Fig･3 H/Nap(001)のⅠ｡-¢i曲線の

A依存性｡ A依存性｡
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meVを用いた｡

Fig･4は, ⅠO- ¢i曲線の入射エネルギーEi依存性を調べたものである｡ 欠印は実験

の共鳴位置で,半値幅の()内の値は,対応する条件での実験値である｡ この実験の共

鳴位置を計算でよく再現するには, 』 -0.1meVが妥当である｡

Fig･5は, Ⅰ｡- ¢i曲線の入射角依存性を調べたもので,矢印は対応する条件下での

実験の共鳴位置である｡この場合には, A - -0.1meVが妥当であるO

e l･75●△･-0.lmeV r･0.6
68 .8m●

59.

44
.

3

円
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Fig･5 H/Nap(001)の Ⅰ｡-¢i

曲線の βi依存性｡

4 6 8 10 12 f4 ]6 18 20 22

Fig･4 H/Nap(001)のⅠ｡-¢i曲線のEi依存性｡

§6.討 論

ここでは,従来の共鳴散乱の理論的研究をまとめながら,我々の理論と比較検討する｡

FrischandStem 17) の実験の回折強度曲線に min血 としてあらわれる異常を説明

する試みは Devonshireによってなされた015)彼tj:,共鳴条件式 (52)式を導びき,莱
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縛状態のエネルギー ･レベルを求め, 鶴 (Z)の形を決めた｡Lennard･JonesandDevon

shire18)は,回折強度式をLaue方程式を基に1次のDWBA で求めた｡しかし,こ

れらの研究では, mi nimaのintensityprofileを説明できなかった｡それから33年後

の1969年に Tsuchida6)は, Laue方程式を基に強度計算しているが,共鳴状態では

波動関数 町i(Z)が無限大となって,このとき強度は計算できないとしている｡ Cabrera

aal.10)ぉよび Goodrmnll) は,やはりLaue方程式をTs｡chid｡と違ったや り方で

解き,共鳴状態では, I｡-1を得,その線幅は無限小であったo Wolken13) は,Laue

方程式を適当な境界条件下で直接数値積分を行ない,共鳴状態では, I｡は必f,ある線

幅をもつ peakを生じることを示している｡同じ方程式を解きながら解の性質が夫々異

なるのは不思議である｡ 我々には,原子-フォノン相互作用を完全に取り入れた一般化

された Laue方程式を基に,共鳴状態での解を得,回折強度曲線にあらわれる鋭い異常

については,Ⅰ｡には mimimaあるいはdip, Io(G≠0)にはminirmあるいは peak

としてあらわれることを予想した.小さなdipや peakのときは,実際に数値計算を実

行してみないとどちらが異常としてあらわれるかわからない｡また,共鳴条件式につい

ては,共鳴エネルギーが Aだけシフトすることが示され Devonshireの条件式が修正さ

れたOさらに線幅 Ilが導入され,これより共鳴状態の寿命が計算された.

ごく最近, ChowandThompson19)は,非常に簡単化されたモデルを用いて共鳴

状態での強度を計算している｡ 相互作用ポテンシャルⅤとして次の形のものを用いてい

る ;

0 b≦ Z

Ⅴ- -U I(x,y)<Z<b

∞ Z≦E(X,y)

27r 27E
((x,y)- El〔cos T x+cosrr y〕

(54)

(55)

(54)式で aは,表面の単位格子の一辺の長さである｡ 彼らの主な計算結果は次のよう
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である｡ Ⅰ｡には,表面の回折ビーム(01)あるいは(01)が束縛状態と共鳴したときに

限って鋭 く深いdipを, (02)あるいは(ll)ビームが束縛状態と共鳴したときは小さ

な peak を得ている. 実験では,これに対応する条件では peakは見つかっていないO

また,(01)ビームが束縛状態と共鳴しているため Ⅰ｡に鋭いdipが生じるとき,同じ条

件下で, ⅠTTには大きな p飽kを, Ⅰ了｡,I｡了およびITTには大きな peakを, Ⅰ了｡,

Ⅰ｡丁およびⅠ了丁には小さなdipがあらわれている｡ 彼らの簡単化されたモデル計算は直

接実験と比較できないが,実験にあらわれる鋭いdipと p飽kは再現しているが,彼ら

の計算結果にあらわれるようなdipや peakは実験にはあらわれない.ところで,彼ら

の方法には,共鳴散乱に固有な量であるAやIlは入ってこない.共鳴散乱の重要な応用

として原子一表面相互作用ポテンシャルを決める間額があるが,このためには彼らの方

法は適用できない｡これに反して,我々の理論はこのような目的にも有効である｡

Appendix

ここでは, Rl,R2,･- ,RsのビームがIr> と共鳴状態にあるとき,すなわち,

G(KRIZlr)-1=O , (A･1)

のときの強度 IGを計算する｡ このため,§4でやったように,次のようにかく;

<GITG｡lo>,-<GITG｡Io>r ,

ただし,

および

A

<GITGolo>-∑<GIvGRJfr>G(KRJzfr)<rlTRIDFo> ,ui≠臼

▲
<GITGolo>,-<GIvGolo>(1-600)
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G年G ′ △
+ ∑ 〔∑<GIvGG′ln>G(KG,zln)<nITG′｡lo>
G/ n

OO

･∫芸 <GlvGG′Ia,G(KG,zFa)<dlTG,.lo,〕･(A･4)

△

0

(A･㊥式で∑′は, G(KRIZ吊 (1-1,2,･- ,S)を含む項を除くことを意味するo

§4でやったように<GJTG｡lo>｡は,2次のDWBAで解いてよく,それを<GITG｡l

o>(p2)とかく｡さて,<GITG｡lo>rを求めるため, (25)式よ｡<rrTR｡lo>の満た

す方程式で最も大切な項のみ残すと次式を得る;

△

<rけRIZlo>-<rlvRolo>

S

+∑ (
m=1

A

ト 8lm )<rlvRIRmlr>G(KRmzfr)<rlTRmorO>

･晋 'RJ驚 くrFvRIG,.α,G'KG,Z'a'<αけG′｡-0, ･(A･5'
A

o/o

同様に<afTG,｡lo>の方程式として(25)式より最も利いてくる項のみ拾 うと次式を

得る;

△ A

<αlVG,｡lo>-<αlvG′｡lo>(卜 60,0)

S △

+∑ <alvG,R lr>G(KRmzlr)<rlTRmolo> ･ (A･6)m=1 m

(A.5)および(A.6)式より,次の連立一次方程式を得る;

S △
∑ 〔 81m- ( ト 6lm)< rIVRIRm圧 >G(KRmzFr)rTl-1

Cく)

一晋 l雪 空 <r.VRIG,ia,G(KG,ztα)<αlvdRml,,〕
△ A

G/ 02打
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x<rITRmolo>-< rlvR]oJo>

十G'tEo'Rl譜 <rfvR.G,'a,G'KG,Z'a'<α'vG,.'0, ,
△ △

G/ o

(1-1,2,･- ,S) (A.7)

これを解くと<rJTRIOIo>が求まり,結局(A･2)式よりくGITGolo> が求まり,回折

ビームGの振幅<GfSG｡fo>が,したがっT',強度 IGが計算できる. HおよびI)の

Nap(001)およびLiF(001)の実験では, (A.1)をみたすビームの数 Sは114であ

る｡もちろん, S-1のとき, (A.7)式は, (37)式と同じになり結局§4の IG に帰

着する｡
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