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　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　「固体表面及 び吸着子 の 理論」研究会報告

性 の 乱 れ に よ る もの と考 え られ る ［実験 の 詳細 に つ い て は ， 「2 次元系 の 電子 的性質 国

際会 議報告」第 2回 （Surf．　Sci．，
　vol 　73

，
1978）， 第 3 回 （work 　bo。k

，
　lg7g） を参 照 の

こ とコ。よ り現実的 な 模型 kC もとつ い た ，立入 っ た 計算が望 まれ る 。

13． 半導体表面 の 電子状態 に 対す る表面緩和効果

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　金沢 工 大 　西 田 昌 彦

　共有結合型半導体の （111 ）表面並 び に 皿一V 族半導体 の 代表格で あ る GaAs の （110）

表面 は ，真空中で 結晶 を劈開する こ と に よ っ て容易に 得 られ る た め ，そ の 電子状態 は 実

験的 且 つ 理論的 に か な り 良 く調 べ られ て い る 。

　一方， 磴一V 族半導体の （111 ）表面 FC つ い て は ，そ れ が劈 開面 で な い た め表面 の 作成

が難 し く，そ の 電子 構造 に 対 する 電子 分光 法的測定は ほ とん どな され て い な か っ た が ，

最 近 Ar に よ る ス パ ッ タ リ ン グの 方法や 分子 線気相成長法 に よ っ て GaAs （111 ）面 の 作

成が 容易 と な り，そ の 電 子状態 もUPS に よ っ て 調 べ られ て い る P
　 GaAs （111 ）面 は Ga の み か らな る原子 面 と As の み か らな る 原子面 とが 〈 111 ＞ 方

向 ec交互 に 配 列 し て お り，従 っ て ， そ の （111 ）表面 原子 層 は Ga の み か らな る （GaAs

（111 ）Ga と名付け る ）か 或 い は As の み か らな る （GaAs （111 ）As と 呼 ぶ ）と い う

こ と に な る 。す な わ ち， GaAs 単結晶 の 表側が Ga 面 で あ る とすれ ば ， そ の 裏側 は As

面 で ある 、 こ の よ う に ， GaAs （111 ）表面 に は 二 種類有 り，　 GaAs （111 ）Ga と GaAs

（丁丁了）As に 対 す る電 子 構造 とそ れ に 対 す る表 面緩和効果 に は 大 変興味 が持 た れ る 。

　 本 報告で は 、 GaAs （111 ）表面 の 電子 構造 に 対 す る表面原子 層 の 緩和効果に つ い て ，

一
電子 近似 の 分子 軌道法 で あ る拡 張 ヒ ユ

ッ ケ ル 法 （EHT ）を用 い て 調 べ た 結果 き論 ず る。

バ ン ドギ ャ ッ プ付 近 の 特 に 大 きい 強度 を もつ 表面状態に つ い て は既 ec報告 して あるζ
）

こ

こ で は ， weak 　 resonance 並 び に イ オ ン 性 ギ ャ ッ プ付近 の 表面状態 を も含め て 論 ず る。

　 調 べ る 表面構造は ， GaAs （111 ）Ga に 対 して は relax して な い 理 想 表面 ， 表面 Ga
　 　 　 　 　 　 e

原 子層 が 0．26A ば か り内側 へ relax し た 表面 ， 及 び 完全 に relax し た表 面 （Ga 原子
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層が 第 2 原子 層 と
一

致 した表面 ）で あ り，また ， GaAs （lll ）As 　ec 対 して は理想 表面 ，

　　　　　　　　　　 り
表面 As 原子層 が 0．19A ば か り真空側 へ expand し た 表面 ，及 び As と Ga と の 二 重層

間 隔ec　＃ し い 距離だ け expand （doubly　expand ）し た表面 で あ る 。 こ こ で 10 ．26A の re 一

　 　 　 　 　 　 　 り

laxationと 0．19A の expansion と は ，　 Paulingの 共有結合 に 対す る bond　order と bond

lengthとの 経験的な 関係 か ら見積 っ た値 に ，　 GaAs 結合 の イ ォ ン 性 に 対す るわ ず か な

補正 を施 した もの で あ る 。また ， Ga 面 が完全 に relax した揚合 に は そ の 幾 何学的配置

か ら， G ・ の d・ngli・9・b・nd ・h・　p・ ・e 軌 で back−b・nd が ザ 型 混成 とな る こ とが 予想さ

れ ，他方 As 面が dQubly　expand すれ ば back・bond は As と Ga と の P 軌 道 の み か らな

り ， 表面原子 の s 電子 は nonbonding 的 な lone　pair　character を呈 す る と予想 され る。

　以 上 の よ うな 表面緩和 ec よ る Ga 及 び As 原子 軌道の 再混成 （rehybridization ）が 表 面

電子構造に 及ぼ す効果 を，表面バ ン ドと電子 状態密度 に つ い て 調 べ る 。 い ずれ の 表面 に

お い て も dangling・bond 並 び に back−bond　ee付 随 し た 新 し い 表面状 態 が 出現 し，そ の 特

徴 は 上述 の よ うな表面 の 幾 何学的構造 ee よ る原子 軌道の rehybridization を良 く反映 し て

い る。計 算 に よ っ て 得 られ た表 面状 態 の エ ネル ギー分布 と UPS に よ る測 定結果 と の 比

較 も行 う。
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13． DV 　
− X α 法 に よ る 固体及 び表 面 の バ ン ド計算

分子研 　　里 　子 　允　敏

　表面の バ ン ド計 算 を行 う方法 と して ，
バ ル ク の バ ン ドを再現 す る よ うな パ ラ メ タ

ー を

用 い た LCAO 法 が あ る 。 し か し ， 表面 とバ ル ク と で ，同 じパ ラ メ タ ー を用 い る こ と は

疑問が あ る 。そ の た め に ，第
一

原理 か ら表 面 の バ ン ド計算 を行 う必要が あ ろ う n
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