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論文内容の要旨

タングステン (001 )表面は室温以下で表面原子の変位に基づく再構成を形成し，水素を吸着させる

と被覆度の変化に応じて吸着水素原子が表面原子の変位に著しい影響を与えることがわかっている。さ

らに他種の吸着原子についても，吸着原子が再構成表面の構造変化を引き起こす乙とを示唆する実験結

果が得られており，乙うした再構成に及ぼす吸着の効果は今後さまざまな系に見い出されることが予想

される。タングステン (001 )表面再構成を記述する秩序パラメーターを定め，表面タングステン原子

と吸着原子聞に働く相互作用 (W-A相互作用)を通じて吸着原子が再構成に及ぼす機構，効果につい

て研究を行なった。乙の機構を研究するととは広く一般的に再構成に及ぼす吸着の効果を解明していく

うえできわめて重要であると考えられる。さらに吸着水素が再構成に及ぼす効果を如実に反映している

と考えられる水素の昇温脱離スペクトノレ，電子エネルギー損失分光による吸着水素の振動数測定の実験

結果も解析した。

タングステン( 001 )表面の再構成にあずかる，表面に局在した変位モードを格子力学的手法及び系

の対称性の考察により解析し，変位モードの振幅を秩序パラメーターとする再構成清浄表面のギンツブ

jレグーランダウ (GL)型自由エネルギ一、汎関数を構成した。清浄表面の整合再構成が吸着の効果によっ

て不整合再構成に移る整合一不整合転移を平均場近似の範囲で 3 種類の吸着位置に対して調べた。 W

A相互作用は整合相を取ろうとする清浄表面の傾向と競合して不整合相を有利にする効果，しかも異万

的な効果を持つことが見い出された。乙の効果は水素や窒素などを吸着させると低エネノレギー電子線回

折像の半整数スポットが特定の万向に分離したりストリーク状に変化したりする現象と関連する可能性

がある。
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特iζ水素吸着の場合について系の自由エネルギーを揺らぎの効果を取り入れる近似を用いて計算した。

自由エネノレギーはタングステンー水素間相互作用の効果を取り込んだGL 型の自由エネノレギー汎関数の

汎関数積分の形で表され，乙れを変分法によって計算した。この結果を昇温脱離スペクトノレ (TDS)

と吸着水素の対称モード振動数 (ωs) の被覆度依存性の実験結果の解析に用いた。実験で得られてい

る TDS の特徴を十分に再現することができ，また同じパラメーターの値を用いて ωs の被覆度依存性

についても実験とのかなり良い一致を得た。

論文の審査結果の要旨

タングステン結晶 (W) の( 100) 表面は室温で表面原子の変位による再構成転移をする。乙の再構

成は水素などの吸着により著しい影響を受ける乙とが知られており，豊富な実験的研究がなされている。

申請者は清浄表面の再構成を記述する自由エネノレギー汎関数の形を実験事実及び、表面格子振動の不安

定性の考察から定め，従来提唱されていた吸着原子と再構成表面との相互作用を全被覆度領域で成立す

るように拡張し，この表面・吸着原子系の状態和の汎関数積分表式を得た。 2 次元系では重要であるゆ

らぎの効果を取入れた近似を用いて乙の積分を遂行し，結果を用いて満足すべき説明がなされていなか

ったW ( 100) 表面に吸着した水素の昇温脱離スペクトノレを，吸着水素の被覆度で定まる表面再構成の

変化によるものとして説明し，同時に吸着水素原子の振動数の被覆度依存性も説明したD また W(100) 

表面再構成への吸着原子の影響の吸着位置による差異についても考察している。

以上本論文は表面・吸着原子系で重要な吸着原子誘起再構成の機構について新しい知見と指針を与え

ており，学位論文の価値あるものと認める。
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