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論文の内容の要旨

　本論文は角度分解光電子分光により酸素吸着金属表面の電子状態を研究したものである。

　第一に，Ag（110）p（2x1）一〇表面に対し，角度分解光電子分光により電子のエネルギー分散を求めtigh←bindi㎎

計算と比較を行った。Ag（uO）p（2x1）一〇表面はNi（110）p（2x1）一○，Cu（110）p（2x1）℃表面と構造的に

相似の関係にあり，表面の格子定数はNi（110）p（2xユ）一〇，Cu（1！0）p（2x1）一○，Ag（110）p（2x1）一（）の順に

大きくなる。このように構造が変わらず，格子定数だけ大きくなっていく3種類の金属と酸素の相互作用の変化

を調べ，最近接，第二最近接にある金属原子一酸素原子間の相互作用，S1ateトKoster二申心積分パラメターが原子

間距離rの関数として統一的に，（sPσ）㏄r■2，（pPσ），（pPπ），（Pdσ），（Pdπ）㏄r凹7／2で表わせることを

見い出した（酸素原子の2p規道をpで表記し，金属原子の5s，5p，4d規道をそれぞれs，p，dで表記）。これは

Ha∬is㎝らが共有性固体で発見した関係（sPσ），（pPσ），（pPπ）㏄ビ2，（Pdσ），（Pdπ）・・r’刀2とは異なる。

　第二にCu（100）（2花×吃）地8－O表面に対して角度分解光電子分光により電子のエネルギー分散を測定し

tig比binding計算と比較した。その結果，Cu（110）p（2x1）一〇表面のS1ater－KosterパラメターはCび（100）（2乃×

吻）児45。一〇の電子状態をよく再現した。ただし，02pのオンサイトエネルギーだけは一3．9eVから2．9eVに変更す

る必要があった。これは酸素原子から第二最近接の位置にあるCu原子が2個から4個に増えたことを最も粗い近

似で取り入れた結果であると推測される。

　第三に，Rh（110）（2x2）plm堅O表面に対して角度分解光電子分光とteghかbindi㎎計算を行った。計算と実験

を比較した結果，矛盾はないが，計算で得られたバンドで，実験で観測できなかったものがいくつかあった。こ

れは実験において酸素に由来するピークが非常に弱く，かつ幅広かったためバンド分散を正確に決めることがで

きなかったことによると考えられる。

　以上のことから，酸素吸着金属表面上での酸素原子と金属原子間のS1ateトKosterパラメターはほぼ原子問距離の

みに依存することが明らかにされた。
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審査の結果の要旨

　本論文はAg（110），Cu（100），Rh（110）の酸素吸着系を角度分解光電子分光法により実験的に電子のエネル

ギー分散を研究し，これとtigh仁bindi㎎計算と比較検討することにより酸素吸着金属表面上での酸素と金属間の

S1ateトKoster二中心積分パラメターが原子問距離のみで表されることを明らかにしたものである。Ag，Cu，Rh金

属の酸素吸着系の電子状態を統一的に提える視点を確立した点は高く評価できる。

　よって，著者は博士（理学）の学位を受けるに十分な資格を有するものと認める。
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