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表面の振動，フォノン

ダイナミカルマトリックス

表面吸着分子の基準振動

無限1次元鎖と端がある場合：表面局在フォノン

レイリー波

コーン異常とファノ共鳴

原子間の力の定数の起源

水素分子の形成

調和近似と非調和性

第6回 2020/05/18
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原子振動の一般論１

: 平衡位置
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2次元：2原子＋壁

連成振動
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電磁場のもとでの荷電粒子のハミルトニアン

光吸収による遷移確率

振動状態の測定：赤外吸収分光
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振動状態の測定：電子の非弾性散乱（EELS)

（調和振動子）

3
0 0

( )
4 4

e e rV
r r r

μμ
πε πε

∂ ⋅≅ ⋅ =
∂

 
 μ

e-θ
r

Vによる遷移の行列要素

ˆ( ) ( ) ( )f i
f i v vV R R Rψ ψ φ μ φ∝

電子との相互作用：双極子で近似

0
ˆˆ ˆ( ) dR R

dR
μμ μ= + + と展開すると

ˆ
( ) ( )f i

v v
d R R R
dR
μ φ φ

吸着分子の振動モード

束縛並進
(frustrated translation)

COの振動スペクトル
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束縛回転
(frustrated rotation)

伸縮振動(stretching)

構造により
振動数変化
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電子のエネルギー~10eV, 
振動エネルギー~100 meV

v：電子の速度
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で極大
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に依らない
（強度：弱い）

EELSの特徴：強度の角度分布

EELSの特徴：分散関係の測定
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W. Ho, J. Chem. Phys. 117, 11 033 (2002);
Science 344, 885 (2014).

非弾性トンネル分光

CO tip

同位体依存性
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半無限1次元鎖：端があるとき
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*振動の振幅が （1次元無限鎖：全体が振動）
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Rayleigh Waves 連続体における表面波

・微少体積の変位
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ωとkの比例関係： ξを定数として

エネルギー vs. 運動量：分散関係
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Ag(111)表面

エネルギー損失

弾性散乱

角度変化＝運動量変化
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表面モードの性質

FCC結晶 20層について計算

表面からの層数

振動振幅2

フォノンに対する電子の影響１

フェルミ面の電子によるスクリーニング

コーン異常：フォノン分散における

フォノンの波数
逆格子ベクトル
フェルミ波数
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PRB 53, 7479 (1996)



振動（離散スペクトル）と
連続スペクトルの干渉
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水素原子の電子状態
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水素分子：電子が２つのとき
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原子間ポテンシャルを表す近似関数と振動状態
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・分散力の場合：レナードジョーンズポテンシャル

安定点近傍

・軌道混成の場合：モースポテンシャル

モースポテンシャル

分子における電子の角運動量

m：角運動量の分子軸への射影成分
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原子における波動関数（角度部分）
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分子軌道の分類と電子状態の表し方
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並進対称性

混成軌道の和で構成
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ブロッホの定理

波動関数

ブロッホの定理を満たす関数：ブロッホ関数
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固体における電子のバンド構造

バンドの形成：強束縛近似
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 固体の表面では

（ダングリングボンド）


