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charge transfer力が現われる｡ 金属の示す吸着力の重要な要素として,charge

transfer力を考える人たちもいる｡

理論の詳細と数値的なことは(実際の計算に当っては,金属と分子間の行列要素の計

算をPollard3)のモデルに基いて行なっている),別の機会に譲る04)
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金属表面上の吸着層の電子構造

東大理 塚 田 捷

単一の毅着粒子と金属表面との相互作用にっいては色々の立場からの理論的研究がな

されているが,1)吸着粒子間の相互作用2)についてはよく調べられていないO粒子間相
互作用は長距離的 (～coskFRm 3)な裾をもつ3)ので,一般の被覆度 Cについては

攻着層全体としての電子構造を求める事が必要となる｡ここではNewnS4)の用 いた

Anderson 模型の場合に,CPA法を利用して吸着層のグリーン関数を計算してみよう｡

全系のハミルトニアンを,
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と仮定する｡ (2)式の第二項は相関エネルギー,第三項は鏡映カ, 第四項は反分極効

果を表わすo又,d,RiJはそれぞれ吸着粒子と金属表面,吸着粒子 i,j間の距離

であるo毅着層のグ])-ン関数は,

GTi-グiO8ij H iOwiiダJO'∑ダiOwLiダLOwLigiO'･･････ (4)

giO- {'zJEiO'11･ 警≡芸 ≡*i siteにある時

と展開できる｡ ここで,

wiJ-誉vi(k)vi* (汰)/(Z -E(k) )
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は金属のプロツホ電子を媒介とする間接的な共鳴積分である｡♂-1では吸着粒子は全

体として周期格子を構成するが,β<1の時の配列は不規則であると仮定すると,(4)

式の和をCPA法によって近似的に求める事ができる｡即ち,コヒーレントポテンシャ

ル ∑0を,
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によって決定すれば,

<Gi;> ～gi,T

の関係が成立する｡吸着粒子における状態療度及び全電子数は,

piO(E)-3mGi:/打0, <niO>- lw% pi(E)dE

(9)
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で与えられる｡又吸着粒子一個当りの毅着エネルギーH｡(吸着熱)と全系 の エ ネ ル ギ
ー変化』町は,
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と表わされる｡但し,

(12)

p.o(E)-Lym(1-dk wii(E))/〟(E-∑0- wii(E)) (13)

は全系の状態密度の変化, e∞,io は孤立した吸着粒子のサイトエネルギー,a(a)は

ステップ flmCtionである｡以上の結論は 0-0の極限でNewnsの結果4)と一致する

事が確かめられる｡状態密度,吸着熱,仕事関数が βと共にどう変化するかを定性的に

調べるために,次の様な簡単な模型を仮定して数値計算を行った｡

E(k)- El(kz)+EN(kp)
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NilkEz8(E-El (kz))-(〝W)/(E2+T2)

vi(汰)- (N〝Nl)-y2y exp･(ik〝Ri)

パラメーター An ,Tは金属のdバンドの巾から,又 Yは 0→ 0での吸着熱の値から

決定する｡研究会ではH/W(100)及びK/W(110)系の計算結果を報告し,更に局在

スピンの存在する様な状態についての議論を行ったが,詳細は別の機会に譲る｡
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表面電子状態の分子軌道論的取 り扱い

日大文理 (化) 工 藤 隆 雄

K.K.R.法等の精密な理論を用いて,対称性の大きく破れる表面での現象を扱うの

は困難なことから,L.C.A.0.近似の再検討をし,表面現象の取 り扱いを試みた.

まず糸のβ番目原子に注目し,近傍原子よりの影響はMattheissの方法に依って取り

入れるものとする｡ノ､ミルトニアンは近似的に,
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