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金属表面での原子の散乱過程における

スピン偏極の振舞

工学部 笠 井 秀 明(吹 田4676)

表面科学の分野で古くから現在に至るま

で特に興味がもたれているテーマの一つに、

固体表面での原子やイオソなどの荷電粒子

の散乱過程における電荷交換 ・エネルギー

移行の問題がある。D実験技術の急速な進

歩もあって現在特に活発な研究が行われて

いる。理論的には以下に説明する簡単な

Inode1に基づく計算2'・3》でも、幾つかの実

、験結果4'・5'のほぼ定量的な説明の行えるこ

とがわかってきた。例としてバナジウム表

面に吸着している酸素原子がスパッタリソ

グによって脱離 したときに負イオソになっ

ている確率の表面の仕事関数依存性が図1

に示されている。詳細については原論文2》

を見ていただきたいが、実験データと計算

結果とがよく一致 していることがわかる。

このようなことから簡単なmodelに も大切

な物理の含まれていることがわかる。

ところで表面の電子状態の有力な研究手

段の一つとして準安定原子脱励起法がある

が、これに関連 して表面での散乱過程にお

ける励起準安定原子のスピソ状態の変化に

最近興味が持たれている。6'・7》例えば、準

安定ヘリウム原子(Heつ は1s電子と2s電
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図1ス パ ッタリソグによってバナジウム表面

奮裳難誘霧麟雅露欝率

欝繊鱗灘讐轟
の運動 エネルギーが、8.3,14,65eV

の と きの もので、脱離方向は表面垂直方

向か ら測 って55。 にとられている。

子を含んでいるが、その励起エネルギーは一重項 ・三重項スピソ状態で約0.8eV(交 換エネルギーに

相当する)異 なる。このためHげ が表面でオージェ遷移によって脱励起される過程で放出される電子の

運動エネルギー分布はH:♂のスピン状態に依存すると考えられう。COな どの分子の吸着 している遷移

金属表面での散乱過程で放出される電子の運動エネルギー分布ηは、実際にHe零のスピソ状態に依存し

ている。 しか し、金属の清浄表面やアルカリ金属原子の吸着 している表面での散乱過程においては、放
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出される電子の運動エネルギー分布は且♂ のスピソ状態に殆 ど依存しないことが実験的に見出されている。6'

このよ うな実験結果に説明を与え るため、表面での散乱過程 における準安定原子のス ピソ状態 の変化を

調べ る:方法が幾つか考 えられているが、8}ここでは手始めに、金属表面での散乱過程 における荷電粒子

のスピソ偏極の振舞について、次の耳amiltonianで 記 述 され るmodelの 枠 内で考えてみたい。

ヌ≠=Σ ε々 o》σo σ々十εα(のΣo物σoσσ十 Σ〔1rα海(のo+ασo商σ十h.c.〕十σ(のo勉 ↑oα↑o勉↓cα↓(1)
鳶σ σ 鳶 σ

第1項 は金属の伝導電子の運動エネルギー、第2項 は荷電粒子に局在 した軌道にある電子のエネルギー、

第3項 は荷電粒子に局在 した軌道 と伝導電子の状態間の電子のとび移 り、第4項 は荷電粒子上の2電 子

間に働 くクー ロソ相互作用を表す。荷電粒子のイオソ化エネルギーおよび電子親和力がそれぞれ一εα(の,

一 〔εσ(診)十 こ7(ご)〕で与え られ ると考えてよい
。εα(の,ひ ④,γ αゐ(のはもともと金属表面からみた荷

電粒子の位置に依存 しているが、荷電粒子があらか じめ定められた古典軌道にそって運動すると仮定 し

ているために、時間'に あらわに依存することになる。 このH自milton並mで 記述されるmoddはtime-depend㎝t

Newns-AndersonmodeP)と 呼ばれている。時刻 渉で荷電粒 子が負イオン、 σス ピソ電子をもつ中性

原子、正イオソになっている確率は、それぞれ1一 ②=〈%σ ↑㊥ 物↓② 〉,為 ⑦=〈 πασ①(1一 勘_σ(診))〉,

1章)=〈(1一 物 ↑(の)(1一 πα↓(の)〉で与え られる(π ασ(ε)=o勧(≠)oα σ('))。1一 ¢),1駅 の,1+(の

を求め るためにHeisenbergの 運 動方程式をたて る。そ して運動方程式の中に現れるオージェ過程 工o'を

表すと考え られ る項を切断近似で扱 うと、10σ(の に対 して次の方程式が与えられ る。

番1%① 一一2△ ¢)蝋 の+△(6)1一 ¢)+△(渉)1・(法)一2㎞[G.,。 ω 一G.,一 。ω],(2)

G。,。(の=1㌦,。(ち の+∫ △(')〈 翫,。(の 〉/2(α=±)〈3)

ここで鋸 の講 電チは鞠(・ 一・・燃 平衡状態にあ り・その状態臨 ・一輝 ・(・ 一・・)は憶

協 ・(・)の融 存性はないと した(△(・)一 ・多ly・ ・(釧2δ(・ 一・・))・また・一+(一)の ときく衡 ・・(の〉

=〈 πα一。(の〉(1一 く吻 一σ(診)〉)であ り、1㌦,。(渉,〆)は 次 の 方 程 式 を 満 た して い る 。

凡 ・・(・ト … 囎 ω 醐 菰・幽 の く…(・)離 ・・油 雌 の 〕

一απ爆 一 の`・ 礁 ・…(診2)鵬)卿 卜・亡 ・(ち)…]・

済{1ア 辱β,_σ(参1,62)一恥(ち,ち)醐 一・∫2[・ 礁)+σ(ち)]・ ち)}

+・ ・∫曳(・ ・)∫1野幽 の ∫;1あ・…(ち艶 ・(・1・ち)妬(・ ・の ・

窃Φ 〔一・∫ll(ち)・ち〕{∞ Φ 〔一琵(・1一㈹ ・(・`♪ ・礁)一 σ(の 〕・・)}・

(4)
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彦

診

ここでア(ε)は フェル ミ関数、εα(の は α

ニ十(一)の とき・εσ(の十σ(の(助(の)を 表

す。1'(の 、ハ(の に対 して も同様 の方程

式が与 え られる。ひ(の=0の 場 合には上

の方程式は解析的に解 くことができ、既に

得られている解9'に 一致するが、一般的に

は数値的に解かれ る。

時刻#で の荷電粒子のス ピソ偏極M(の

は、M(の=10↑(の 一10↓(の で与えられ、

それが図2に 示 されている。計算では簡単

のため、ε8(の,σ(彦)に 時間依存性はない

とし、2ε σ十ひ ニ0のsymmetriccaseを

考 えている(フ ェル ミエネルギーをエネル

ギー原点に とる)。またγα盈(彦)ニ7盈 θ(の

(△(の=△ ・θ(の,θ(の;階 段関数)と

し、時刻'=0で 荷電粒子 と金属表 面と

の相互作用 が働 き始めるとしてい る。ひ=

0,σ ≠0の いずれの場合にも、スピソ偏

妬(あ ガ)一 ・xp(∫ ,〔ri・ 〆'、)一3△(彦1)〕d彦 、)

1.O

(5)
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螺鐵幾惣 難 畠轡醗 』
雲漏蓉齢騙あ織遂器皇)謬
メータはひ/△=4(一)と ころ/△=0

(融/△=0)(・ 。・)である。図
には文献3)の 図5に 示 されている

結果も書かれている(一 一一)。

極M(彦)は時間とともにその初期値M(0)=1か ら減衰 していくことがわかる。これは相互作用γ盈を介

して荷電粒子と金属とが結合をつくるためにはスピソ偏極がじゃまになっており、スピソ偏極を金属側

へ移行することによって結合がつ くられるためであると考えられる。事実、相互作用y:¢々による結合エ

ネルギーに対応する部分((1)式の第3項)が 、始状態でスピソ偏極のない場合(M(0)=0)に 期待される

値になっていくことが示される。(1)式のHamitonianで 記述される系全体で、ここでの取扱いにおい

て も、全電子数 と全スピソ偏極は保存 されている(缶 〔〈πθσ(の〉+Σ 〈%肋② 〉〕=0が 成 り立つ)
盈

から、荷電粒子に局在 していたスピソ偏極は金属側へ移動 していると考えてよい。荷電粒子に最も近い

金属側のワニア軌道を占める電子がまずスピソ偏極をもつようになる。しかし、このワニア軌道を占め

る電子は荷電粒子上の電子と結合をつくるため、この結合領域の外ヘスピソ偏極を移動させる。このこ

とは次式で表されるこのワニア軌道を占める電子のスピソ偏極ルf。(のが時間のたつにつれ減衰してい

くことから明らかである(M。(彦→。。)→0)、

払(の 一耀 〔〈・+、'↑(彦)・彦↑(彦)〉一〈・}↓(の ・・↓(の〉〕

=π ρM(の 十2π ρ ΣIm〔Gα ,↑(の 一C収,↓(の 〕(6)
α

このように,、最初、荷電粒子に局在 していたスピソ偏極が最終的には荷電粒子と金属とがつくる結合
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領域の外へ移行 していくことがわかる。荷電粒子上の2電 子間に働 くクーロソ相互作用皿ま、荷電粒子

と金属との結合を弱める働きをするので、ここでの取扱いの範囲ではスピソ偏極の減衰速度を遅くする

効果を示している。

以上の計算結果から荷電粒子は金属表面にやっ丁でくると、そのスピソ状態に関する記憶を失い、新た

なスピソ状態を形成する傾向をもつことが示峻される。He寧の表面散乱においては、金属表面の電子と

He申の2s電子間の相互作用y継(')とHe"の2s電 子と1s電 子の交換相互作用/(彦)の競合で、Heゆが

脱励起される時点でスピソ状態に関する記憶が失われているかどうかが決まっており、放出される電子

の運動エネルギー分布がHe事のスピソ状態に依存 したり、しなかったりすると考えられる。始めに述べ

た金属の清浄表面やアルカリ金属原子の吸着 した表面では、He◎は協 、、(の が比較的大きくなるまで

表面に接近し、そこでオージェ遷移による脱励起や中性化(共 鳴遷移でイオソ化されている場合)を お

こすが、COな どの分子で分子軸を表面に垂直に して吸着している金属表面では、H♂ は比較的表面か

ら離れたγ 跡々(の の小さいところで脱励起をおこす。 したがって、放出される電子の運動エネルギー

分布は前者の場合にはHe零の初期のスピソ状態に殆ど依存せず、後者の場合には依存することが推察さ

れる。

ここでは金属表面での散乱過程における原子やイオソなどの荷電粒子のスピソ偏極の振舞について述

べさせていただいたが、固体表面での動的過程にかかわる荷電粒子のもつエネルギーの表面自由度(電

子系 ・格子系)へ の散逸も興味ある問題の一つであり、Andersonmodelの 厳密解'Dを 援用 し、表面の

電子系がもたらす荷電粒子の摩擦係数の温度変化や磁場変化も調べられている。'2'

なお、これらの研究の主なものは、興地研究室の方々との共同で行われたものであり、日ごろの議論

に対して興地教授に感謝します。
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