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論文内審要旨

 鯖1部銅の等色X線構造の理論的珊究

 第1章序論

 X線管対陰極に照射された高エネルギー電子線か対陰極物質内編で制動を受け輻射『・rる辿続X線

 の強度を,等色X線の方法で観測すると等色X線.スペクトルはそ'の対陰極1多脳に特有な顕著二な構造

 を示す。この構造0)原因に対しLhldhardは対陰極金II蝿の空広導帯状態密度の1,皆造による1説明θ)11∫

 能性を,Nillx}erは状態密度L入射電子の対陰極.盆属内でのエネルキ'一損失とが構造に関係一」一る'll

 を定性的に述べた。その後多くの実験結果がX線吸収スペクトル,固有工わしギー損失の実験や状

 態密度計算との比1鮫により,基本的にはヒ,ld二者の考えに基づいで定性的に解釈されてきたウしか

 し吸収スペクトルには特定対称性の状態密度しか反映されぬ署,固有エネルギー損失値は一つの物

 質に幾つかあり,かつ各々かなりの幅を持つ賢,エ・1ルギー損失後に放出する)く線の面1度が分⊃て

 いない事,実験と比較されるべきFer謡準位1二数十eVにわたるユ曾・レギー領域での状態密度言「

 算がない事等から,明確な等色X線構造の説明は定量的には与えられていない。ここで扱う1{題は・

 銅に対しFermi準位■ヒ30eVにわたる領域で状態密度を求め,その等色X線騰造への反映を調べ

 る事である。その際,電子が結晶ポテンシャルによる制動で,直接X線を放出する過程でのX線輻

 射遷移行列要素に含まれる問題が,同時に定星的に扱われる。

 第2章電子の高エネルギー入射による原子間相関の乱れの効果

 入射電子は数KVから数十KVの嗜圧で加速きれ高工わレギー状態にある。この・事情が輻射1換度

 の取扱いにどういう効果を持つかが,輻射遷移行列要素絶対値二乗を通して,先ず検討きれる。一

 つの原子の近傍での輻射現象が周囲の原子から影響される程度を示すベラメーターを与え,銅の他

 r.c・c,構造を持つ幾つかの金属でこれを計算しヒ記の様な高電圧加速では,原チ問相関は事実ヒ

 存在しない事,したがって結晶全体での行列要素部分が,個々の原子近傍でのものの単なる和で表

 わされる事が確認される。計算は対陰極の温度によるフォノン分布を考慮して行なわれるが,この

 結論は温度に1よらぬ事が示される。

 第3章双極子輻射遷移行列要素部分1食k。[2のEk一依存性

 銅に対し原子近傍での双梅子遷移行列要素部分の,電子終状態エネルギー依存性が,原子近傍で

 の電子波動関数としてsingteOPWを採って、調べρ)れ,Fermi準位ヒ数十eVにわた1),この

 依存性は殆んど無い事が導びかれる。この結果,状態密度構造が行列要素による変調を殆んど受け

 ず輻射強度に反映きれる。
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 第4章銅の空伝導帯状態密度

 銅の等色X線スペクト」レと比較する為,Fermi準位上30eVにわたるエネルギー領域での空伝

 導帯状態密度が求められる。

 §4-1計算の方針

 BUrdickが銅のバンド計算を対称性の高い1{一点に対してはFerlni準位上30eV付近まで

 行っている事に着目し,白山喧子状態密度から,現実に近い伝導帯状態密度を求める方法が述べ

 られる。このノ"」,まd〕空格子内向肉冠'Fの状態密度を各Brillouln帯域の寄与に分解し,(2〕各

 Br旧。由n帯域内の対称性の高い点からの寄与に当る自由電子状態密度曲線..ヒの点を,バンド

 計算で求められているこれらの対称点でのエネルギーまでシフトきせ,かつ各帯域内の状態の総

 数が自由電子の場合と同一である様に補正し,再び各帯域の寄与の総和を作ることよりなる。

 §4-2各Brillouh・帯域構造

 r二記口〕で必要な窮七B1・iHouin帯域までの帯域構造が求められる。

 §4-3自山電子状態密度の分解

 前、憩1〕の操作が,各BrUiouin帯域に含まれる等工わレギー球表面の面積計算からなされる。

 §4-4空伝導帯状態密度

 前記〔2)の裸f乍が実行され,各BriHouin帯域の寄与の和から空伝導帯状態密度が得られる。得

 られたものはFermi準位.ヒ7eVから18eVにかけての幅広い大きな山,これと同程度の高さ

 の22eV位置の[「』が特徴的である。

 第5章銅の等色X線スペクトルと空伝導帯状態密度との比較

 前章の結果が,Ohlin,Bearden-Schwarz,Bearden,Fujimoto-Sugawara-Hayasiの

 銅の等色X線スペクトル実験結果と比較される。

 第6童結論

 等色X線構造に寄与する過程のうち,入射電子が結吊ポテンシャルによる制動で直接X線を放出

 する」岨程を定1珪的に壬捷い,

 の入射電子の高工才ルキー条1牛により,輻射現象に於いて,原子聞相関が事実上無い事が確認き

 れた。数KV～数十KVの高継圧加速では,この事は対陰極温度によらず成立する事もチエ・ソク

 されたo

 Ui)双極■ヂ輻射遷移行列要素部分の,電子終状態エネルギー依存性が,singieOPWを用い銅で

 計算され,Fermi準位ヒ数十eVの領域にわたり,行列要素部分は殆んど一定で」)る箏が定量

 的に確1認された。これには伝導電子波動関数の・内殻電子帯波動関数との直交性が大きな役割を

 もっている事が具体的に!/∫ミされる。

 〔iiP〔ii}の結果,銅の空伝導帯状態密度構造と輻射強度の構造が結びつけられ,Fermi準位上30
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 eVにわたり求めた状態密度の購造が観測される等色X線構造を定量的にかなりよく説明する事

 が結論される。

 第皿部軽金属のX線準位幅の理論的研究

 第1章序論

 AbMg,Na等の軽金属の軟X線発輝現象は,電子線あるいはX線でこれらの金属が照射きれ

 る事によりし内殻電子帯に生じた[E孔に,上の電子状態から電子が落ち込む際に,X線の形でエネ

 ルギーが放出きれる現象である。その際,内殻電子粥:に正孔が存在している男によって起る多喧子

 効果が重要な役割を演じ,その一つにAuger効.果がある。箪π部で扱う問題は,Auger過程の存♂f

 によるX線準位幅およびそれと密接に関係する発輝スペクトル間の相対強度比の問題であり,AI,

 Mg,Naのし-X線準位に対しd1らを定量的に計算し,これらに関する実験事実を説明する事で

 ある。

 実験事実とフ可能なAuger過程が整理され,X線準位幅がGreen関数のプ1法で,X線準位[ヒ孔

 がAuger過程およびX線放出過程で持つセルフエネルギーの虚数部分を用いて定式化される。

 第2章A㎎pr過程によるL準位幅

 L・,L27L3準位に対する各Auger過程による準位幅が計算され,実験との比較が行われる。

 §2-1Li→VAuger過程の寄与

 LllL2,L3準位と伝導帯間のAuger過程による準位幅の表式が得られる。このAuger過程によ

 り伝導帯内に電子一正孔対を励起する際の,励起エネルギーがンプラズマエネルギーに比し、十分

 大きい事から,伝導電子によりdynamicalに遮蔽されたOoulomb相互作用がンRandomPhase

 Approximat1onでの電子一プラズモン結合項で近似される。

 §2-2ExchangeDiagramに対する近似

 Li→VAuger過程G=1,2,3)に於ける伝導帯内正孔間のexchange効果の寄与が,

 Hubbard近似を使って評価される。

 §2-3L2→L3Auger過程の寄与

 Spin-orbitspIittingにより』準位と分離しているL2準位に対し存在するL3準位との

 間のAuger過程によるL,準位幅への寄与の表式が得られる。励起エネルギーが非常に小さい事

 から,Ooulomb相互作用としては§2-1の場合と異なり,exactなRPAでの表式が用いら

 れる。

 §2-4L1→L箆Auger過程の寄与

 Ooulomb相互作用を,§2-1の場合と同様に扱い,L1→L勾Auger過程によるLユ準位

 幅への寄与の表式が得られる。

 §2-5L準位幅計算結果および実験との比較
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 A1,Mg,Naに対し,§2-1～§2-4で得られた表式を数値計算し,Skinner,

 Tomboulian,Fom正chevの実験より得られている準位幅と比較される。

 第3章L発輝スペクトル間の相対強度

 L準位正孔は,X線放出過程で消滅する他に,Auger過程の存在により,非輻射的に消滅し,し

 たがってそのX線放出過程への実効寄与が減少し,スペクトル強度が減少する。本章ではこの問題

 を,L]一L"線スペクトル対しm帯スペクトル,Ll帯スペクトル対し2コ帯スペクトルおよびL3

 帯スペクトル対し2帯スペクトル積分強度比を理論的に扱う箏によって考察する。

 §3-t積分強度比の準位幅による定式化

 Auger過程およびX線放出過程によるL準位幅を用いて,上記積分強度比(11,2呂/123・

 L/1陶13/1・)の定式化が行われる。

 §3-2X線放出過程によるL準位幅

 積分強度比計算に必要な,X線放出過程でL準位が持つ準位幅が,この過程で1、準位正孔の持

 つセルフエネルギーの虚数部分葱Green関数法で計算する事によって求められる。

 §3-3積分強度比計算結果および実験との比較

 §2-5,§3-2で求められた各過程による準位幅を用い,前記積分強厘比が計算され,実

 験事実がそれを用いて説明される。

 第4章結論

 〔i〕得られたAuger過程による準位幅は次のとおりである。

    AlMgNa

    L、〔10㌔V〕2.Ol←一1)1.18k2)0.29

    L,〔〃〕2.091.236〈5)0.32

    L1〔eV〕1.64{田⊥0、97←2)0、40←一〇.5〕+
 ()実験値(Skinner)十Fomichev,十十Tomboulian

 X線放出過程による準位幅は10-5～10-7eV(§3-2の結果)で,Auger過程によるものに比

 し一1一分小さく,準位幅は事実上Auger過程によるものであり,計算値は実験値とほぼconsistent

 であるo

 Ll準位の大きな準位幅は殆んどL1→L25Auger過程によっているo

 L2,』準位幅の差はL2→L3Auger過程によるものであり,これが小さいのはこの過程での

 励起エネルギーが非常に小さい事による。
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 ㈲積分強度比の計算結果は次の通りであるo

   L,23/12呂(%)2.36.3

   11/12∫,(%)0.080.{

   13/122.12.1

Na

16

0.04

2.4

 1!,鈴/123はAuger過程がないと仮定した場合にはAI16%～Na28%であるが,Auger過程

 の為に,大きく減少している。実験結果とはfact・r4程度で一致する(Fomichevの実験では

 AIO.5%〕o

 l」1帯スペクトルが、実験的には測定にかからぬ事実が1]/123の値から良く、説明される。

 これはし1準位がAuger過程による大きな準位幅を持つことと,L1→L23X線放出遷移が存在

 する事の結果であるo

 I3/12は,L2→1、3Auger過程により,1、3,L2準位内の単純なIE孔統計比から期待される

 値2からずれている。L2→L3Auger過程の1,2準位幅への寄与が小さい事からこのずれは小さ

 いoI3/1・の実験値は・例えばA1では約6であり・2からのずれが大きいoI・/12を大きくす

 る効果にはL2→L3Auger過程の存在の他に,L2帯スペクトルに対する自己吸収の効果があり,

 この問題があわせて論じられる。
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 論文審査結果の要旨

 本論文の内容は2部よりなる。

 第1部銅の等色X線構造の理論的研究

 等色X線構造についてはαlhnによる発見いらい多くの人達によってその定性的説明か与えられて

 きだ。しかし定量的説明についてはほとんどなされていない。そこで著者は銅の等色X線構造の定量

 的説明を行った。著者はまず高エネ.ルギー入射電子の制動輻射による遷移行列要素に原子間の相関が

 効かないことを確め,さらにこの行列要素の電子の終状態の波数に対する依存性を、調べ,これが波数

 にほとんど依存しないことを示した。このことは制動幅射強度の構造が電子の終状態の状態密度によ

 って定まることを意味する。次に空格子模型(㎝ptylettlcetest)の結果に恥rdickのバンド計

 算σ)結果を加味することによってフェルミ準位の上約30eVぐらいまでの銅の状態密度を求め,等色

 線構造と比較を行った。その結果threshuldから30eV程度までの銅の等色線構造は固体内の電子帯の

 状態密度によってほぼ説明されろことが朋らかにされた。

 第2部軽金属のX線準位巾の理論的研究

 Na,Mg,Alとうの軽金属のL準位については,実験的にL2,昌準位の巾が～0、aleVの程度,Lエ

 準位の巾が～1eVの程度であることが知られている。またしI→L2,3が許容遷移であろのにその強度

 が非常に弱いこと,L1発輝帯が観測されないくらい弱いこと,L、発輝帯とL2発輝帯の強度比が2

 よりもかなり大きいことが実験的に知られている。これらの事実は適当な非輻射型のAnger過程を考

 えることによって説明き坦.るものと考えられていたが,定量的な計算はこれまでなきれていなかった。

 轡ζはグリーン関徹法でこれらのX線準位の正孔の自己エネルギーを計算し、その複素部分からこれ

 らのL準位の巾と発揮スペクトルの相対強度を求めた。その結果,L3発輝帯とL2発輝帯の強度比の

 問題以外は定量的に説明することができた。L3発輝帯とL,発揮帯の強度比実測値は2よりもかなり

 ノくきし、カ{言圭算1値'ま25こ近し・結果を与える。

 この点については著者はL、発揮帯に自己吸収の可能性があり実験値に問題があることを指摘してい

 る。

 以上の研究結果は金属のX線分光の分野に重要な貢献をしたものである。よって小林梯二提出の論

 文は理学博士の学位論文として合格と認めた。
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