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金属表面上にアルカ リ金属原子が吸着す るとき､低被覆率ではアルカ リ金属原子 はイ

オン化 しており､その鏡像電荷 とともに表面に垂直な電気双極子を形成 し､室温では無

秩序構造をとると考え られているO このような吸着原子の配置についてはその基底状態

である秩序構造 については研究が為 されているが､有限温度での研究はなされていない.

このようなイオ ン吸着系に対 して､吸着原子間に双極子問相互作用だけを仮定 した格

子ガス模型を もちい有限温度での位置相関は議論 されている｡大正準集団 として とりあ

っかい､大分配関数､被覆率及び位置相関関数を高温展開す る｡ 低被覆率であることを

用いると高温展開 の部分和を遂行す ることがで き､位置相関関数の満たすべ き近似的な

自己無憧書聖の積分方程式を得ることが出来 る｡

この積分方程式 を解 くことは数値的にも困難なことであったが､今回速 く離れた吸着

子問の相関関数を相互作用の 1次まで展開す ることにより､高温展開の部分和によって

得 られた積分方程式を変形 し､広いパ ラメータ領域で位置相関関数を求 めることに成功

した｡

数値計算の結果得 られた位置相関関数を用いて計算 された各吸着原子の感 じる双極子

場は､被覆率の 1.2- 1.4乗に比例 し電子エネルギー損失分光の実験によ って得 られ

たスペク トルの被覆率依存性について実験 と満足できる一致を得た｡また運動学的な近

似によって計算 した低速電子線回折像は実族で得 られているリング状の回折像を定性的
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に再現で きる｡ この事か らアルカ リ原子吸着系は長距離的秩序 がないよ うな無秩序状態

で も､非常 に強い､そ して温度依存性のある短距離秩序状態にあることがわか る｡

どころで この高温展開の部分和によって得 られた琶分方程式 は展開の低次 に現 われる

簡単な項 の繰返 しをすべて含んでいるが､その物理的意味は必ず しもよ くわか っている

わけではないo そこで Kirkyood等 の液体論の方法を もちい､ この積分方程式の近似の

程度 を調べてみた. これによると高温展開の部分和によって得 られた積分方程式 は液体

論の方法 の中で重ね合わせの近似を もちいその一部を平均場で近似 した もの と対応づけ

ることがで きる｡ この ことはこの積分方程式 が幾分気体論的な ものであ ることを示 して

おり､秩序 ･無秩序相転移 の議論 まではこのままの形では困難 であると考え られ る｡

また同 じ系に対 して 相転移までの議論が可能 だと考え られる Green 関数の方法を用

いて計算 を行なった｡ 高温展開 と同様 に､相関関数の自己無煙音型の積分方程式 を うる

ことが出来 るがその解 を求 め ることには成功 していない｡今回は､高温展開の方法 との

対応を比較､検討 してみたい｡
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