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 反射高速陽電子回折による表面構造解析の手法と，解析に必要な動力学的理論の概略について述べる．構

造解析については，原子位置の表面垂直成分の決定に有効な 1 波近似条件による解析法について述べ，その

結果を用いて，対称入射におけるロッキング曲線の解析法および反射回折パターンの回折強度分布の解析法

について述べ，この手法が表面構造決定に非常に強力であることをSi(111)2121-AgおよびSi(111)77 を例

として示す． 
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  Atomic structural analysis methods for crystal surfaces by reflection high-energy positron diffraction are described with 
a dynamical diffraction theory for positron beams. Using the one-beam approximation method, surface normal 
components of atomic positions are determined easily. Subsequently surface lateral components are determined by a 
dynamical analysis of rocking curves at symmetrical incidence for a certain crystal axis and/or the analysis of intensity 
distribution of spots in diffraction patterns using the result of the one-beam analysis. For adsorbed surfaces, it is noted that 
it is easy to determine adsorption heights of adsorbates by a one-beam rocking curve at the total reflection region. As 
examples of surface structural analyses, methods of atomic structure determinations for the Si(111)2121-Ag and the 
Si(111)77 surface are described. 
 
 
１．はじめに 

 結晶表面の原子配列構造の決定は，表面を介する

種々の現象を理解する上で必要不可欠である．特に，

最近のナノデバイスの作製に必要な，表面における

化学反応やエピタキシャル成長の制御等において，

表面構造の知見を得ることは，その最適な方法を見

出すためにも重要である．そのために，低速電子回

折をはじめ種々の表面構造解析の手法が提案され

ている． 
 反射高速陽電子回折 (Reflection High-Energy 
Positron Diffraction: RHEPD)では，全反射領域を

用いることで，陽電子の浸入深さを 1 原子層程度に

制限できる[1]．これによって，バルク結晶からの

情報を取り除ける．したがって全反射領域での回折

強度を解析することで，結晶表面の原子配列構造を

表面から深い原子位置のバルク位置からのずれの

効果を考慮せずに決定できるので，決定すべきパラ

メータを減らせる利点がある．これが電子回折によ

る構造解析に比べて圧倒的に有利な点である． 
 RHEPD では陽電子ビームが表面から 1 原子層程

度しか侵入しないので，表面での回折を，1 回散乱

で取り扱えるように見える．そのため，解析は 1 回
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散乱の Born近似を用いた運動学的回折理論で可能

なように思われる．しかし，全反射は，運動学的理

論では得られず，動力学的効果であるため，回折強

度の解析には動力学的回折理論が必要になる．本稿

ではまず RHEPD における動力学的理論について

その概略を解説する． 
 表面構造解析の手法としては，反射高速電子回折

（Reflection High-Energy Electron Diffraction: 
RHEED）と同様に，まず，1 波近似ロッキング曲

線から，原子位置の表面垂直成分を決定する[2]．
これによって，その後の決定すべき原子位置パラメ

ータの数を減らすことが出来る．また，全反射領域

のロッキング曲線の形状から，表面吸着原子の高さ

位置を容易に決定することが可能である[1]．1 波近

似法で決定した結果を用いて原子位置の表面平行

成分の決定が出来る．その手法にはロッキング曲線

を用いる方法と回折パターンのスポット強度の分

布から決定する方法が考えられる．本稿では，これ

らの手法について Si(111)2121-Ag および

Si(111)77 における構造解析の例を述べる． 

 

２．反射高速陽電子回折のための動力学的回折理論 

 陽電子は電子と同様に，原子との間の相互作用が

強く，散乱断面積が大きい．そのため，結晶内に入

射した陽電子ビームは原子によって複数回散乱を

繰り返す．したがって，1 回散乱で近似できる，Born
近似では，誤差が大きく，構造解析には使えない．

そこで，Bethe が行ったように，結晶内の電子の挙

動は，周期ポテンシャル内での Bloch 波として取り

扱う[3]．結晶内の Bloch 波と結晶外の真空中の回

折波を連続の条件によって接続することによって，

回折波の強度を計算する．電子回折や，陽電子回折

では，回折波の強度から，解析的な方法では結晶構

造を決定することは難しいので，どうしても結晶構

造，表面構造を推定した上で，回折強度を計算して

実験結果と比較する試行錯誤が必要である． 
 Bethe の動力学的理論では Schrödinger 方程式に

より結晶中の位置 rにおける波動関数(r)を計算し，

その波動関数と真空中の波動関数を接続すること

によって回折強度を計算する．その基礎方程式は，

結晶ポテンシャル V(r)として，Schrödinger 方程式

を変形して， 
 

(∇2 + K2)(r) + U(r)(r) = 0                       (1) 

 

ここで，K は真空中の陽電子の波数であり，入射陽

電子のエネルギーを E とすると，K2 = 2mE/ћ2 であ

る．ここで，m は陽電子の質量，ћはプランク定数

（h/2π）である．また U(r)は U(r) = -2meV(r)/ћ2で

ある．ここで，e は素電荷である．U(r)は電子では

正の値を取るが，陽電子ではこのように負となる． 

 バルクの結晶では，結晶全体を 3 次元の周期場と

して取り扱えるが，反射回折の場合，表面構造が重

要になるために，2 次元の周期場として取り扱う必

要がある．そこで，結晶の周期ポテンシャルと波動

関数を 2 次元のフーリエ級数に展開する．すなわち 

 

U(r) = ∑mUm(z)exp(iBmrt)                                    (2) 

(r) =∑mcm(z)exp{i (Kt + Bm)rt}                      (3) 

 

のように展開する．ここで，Ktおよび rtはそれぞれ，

波数ベクトル K，位置ベクトル rの表面平行成分ベ

クトル，Bmはm次の 2次元逆格子ベクトルである．

(2)式と(3)式を(1)式に代入して整理すると， 

 

(d2/dz2+Γm
2)cm(z) + ∑nUm-n(z)cn(z) = 0                 (4) 

 

が得られる．ここで，Γmは m 次の回折波の波数ベ

クトルの表面垂直成分，すなわち 

 

Γm
2 = K2 – (Kt + Bm)2                            (5) 

 

である．(4)式が，反射回折の動力学的理論の基礎方

程式になる．この式は電子の場合と陽電子の場合で，

ポテンシャルの符号が異なるだけで共通である．し

たがって，陽電子回折による構造解析においても電

子回折の動力学的理論の計算プログラムを，結晶ポ

テンシャルの符号を変えるだけで，そのまま利用で

きる．回折波の波動関数は(4)式の２階の微分方程式

を解いて，真空中の波動関数と接続させることによ

って得ることが出来る．(4)式の解法には３種類の方

法，積分法[4]，変換行列法[5]および埋め込み R-行

列法[6]が提案されている．本稿ではその詳細は省略

するが，解法の詳細と回折強度の導き方は参考文献

[7]を参照されたい． 
 

３．1 波近似による構造解析 
 RHEPD では，RHEED と同様に，陽電子ビーム

は結晶にすれすれに入射する．このとき，陽電子は，

あたかも畦道に立って田んぼを見ているように，結

晶表面を見ている．Fig.1 は初夏の田んぼの風景だ

が，Fig.1(a)のように畝に沿って田んぼを見ると，
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稲の整列の状態が良くわかる．これは，陽電子が結

晶中の原子列に沿って入射した場合で，原子位置の

表面平行成分を検出しやすい条件になっている．一

方，Fig.1(b)は，畝に対して斜めに見たところで，

稲の配列の乱れなどは見えず，一様に稲が広がって

見える．これと同じ条件で，陽電子ビームが原子の

配列に対して斜め横から結晶表面に入射すると，原

子の結晶表面平行成分は見えず，原子位置の表面垂

直成分のみを検出できることになる．この場合，反

射ビームは，主に鏡面反射波が強く，他の回折波の

強度は弱い．したがって，表面平行方向の多重回折

効果（動力学的回折効果）は無視できるため，回折

強度は，原子位置の表面平行成分にはほとんど依存

せず，表面垂直成分のみを決定することが出来る．

主な回折波が鏡面反射波だけなので，この近似を１

波近似と呼ぶ． 
 

 
(a) 

 
(b) 

Fig. 1  Landscapes of a rice field as examples how fast positron 
beam sees a crystal surface (a) on a many beam condition and 
(b) on the one beam condition. 

 
 １波近似の方程式は（4）式を使って 
 

d2/dz2 c(z) + {Γ2 + U0(z)}c(z) = 0                 (6) 

 
となる．z の方向は結晶内側方向を正にとる．ここ

で，Γは 0 次の回折波の波数ベクトルの表面垂直成

分，すなわち 

 

Γ2 = K2 – Kt 
2                        (7) 

 

である．ここで，結晶を表面平行に厚さ z のスラ

イスで分割し，スライス中では結晶ポテンシャルは

厚さ方向に一定として近似する．z の値は，熱振

動振幅程度に取ればよいことが分かっている[5,6]．

そこで，j 番目のスライスについて，zj+1 = zj + z と

して，この範囲で平均したU(z)の値をUjとすると，

(6)式の一般解は 

 

cj(z) = j exp(ij z) + j exp(-ij z)                 (8) 

 

である．ここで，jは j 番目のスライス内での波数

の表面垂直成分であり， 

 

j
2 = Γ2 + Uj  

 

となる．係数 j および j は，スライス間の境界条

件 

 

cj(zj + z) = cj+1(zj+1) 

d/dz cj(zj + z) = d/dz cj+1(zj+1) 

 

を満足するように決定する．ここで，入射面では 

 

c0(z) = exp(iΓ z) + R exp(-iΓ z) 

 

出射面（すなわち背面）では 

 

ct(z) = T exp(iΓ z) 

 

とする．R および T はそれぞれ反射波および透過波

の振幅である．これらの境界条件を順次解くことで，

反射波の振幅 R を得ることが出来る．詳細について

は参考文献[7]を参照されたい． 

 

４．ロッキング曲線による構造解析 

 RHEED や RHEPD による結晶表面の原子構造の

解析は，回折強度のビーム入射角度依存性，すなわ

ちロッキング曲線を用いるのが一般的である．

RHEPD ロッキング曲線による構造解析は，河裾お

よび深谷らによって多くの解析が行われている

[9-15]．ここでは，構造解析の代表的な例として，

Si(111)2121-Ag 表面構造の解析[12]について述

べる． 

 Si(111)表面上の2121 構造は33 構造表面上

にアルカリ金属や貴金属原子を微量に吸着させる

ことで出現する，かなり一般的な構造である[17]．
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Si(111)2121-Ag 構造は，Si(111)33－Ag 表面

上に基板温度約 150 K において，Ag を 0.14 ML（ML

は単原子層：1 ML＝7.84  1018/m2）蒸着することに

よ っ て 得 ら れ る [18] ． こ の 吸 着 量 か ら ，

Si(111)2121-Ag 構造の単位胞に 3 個の付着銀原

子が存在することが推定できる． 

 2121 構造モデルは，Si(111)33-Ag 上に Au

が吸着した構造について Fig. 2のような構造が提案

されている[19-22]．これらの構造モデルは，いずれ

も Si(111)33-Ag 上に Au を蒸着して形成した

Si(111)2121-(Ag, Au)構造について提案されたも

のである．Fig. 2(a) は STM 像および蒸着量から推

定されたものであり，単位胞に 3 個の付着原子が存

在する．Fig. 2(b) もやはり STM 像と蒸着量から推

定された構造で単位胞に 4 個の付着原子が含まれ

る．Fig. 2(c) は STM 像から推定された構造で単位

胞に 5 個，Fig. 2(d) もやはり単位胞に 5 個の付着原

子が存在するが，表面 X 線回折によって決定された

ものである．構造決定の第 1 段階として，1 波近似

入射条件におけるロッキング曲線とこれらの構造

を仮定した計算曲線の比較から構造モデルを絞り

込む方法をとる． 

 

      
(a)                              (b) 

     
(c)                            (d) 

 
Fig. 2 Models of the 2121 structure. (a) 3 adatoms in a unit 
cell by Ichimiya et al.[16]. (b) 4 adatoms in a unit cell by Tong 
et al.[17]. (c) 5 adatoms in a unit cell by Nogami et al.[18]. (d) 5 
adatoms in a unite cell by Tagiri et al.[19]. Small black circles 
are substrate Ag atoms and large grey circles are adatoms. 

 
Fig. 3  One-beam rocking curves for the Si(111)33-Ag and 
the Si(111)2121-Ag surfaces [12]. 

 

 Fig. 3 に Si(111)2121-Ag 表面（今後21-Ag 表

面とする）からの 1 波近似条件におけるロッキング

曲線を Si(111)33-Ag（今後3-Ag 表面とする）

表面からのロッキング曲線とともに示す．これから

分かるように，これらの表面構造によるロッキング

曲線の間の差は非常に小さい．すなわち，Fig. 4 に

示す3-Ag 表面に付着した Ag 原子の高さ位置は

3-Ag 表面の Ag 位置からそれ程大きくは離れてい

ないと考えられる．Fig. 2 に示したモデルに対して，

Fig. 4 に示す Ag の高さ hadと Ag の密度（吸着量）

を変化させ，実験との最も良い一致を得るモデルを

決定した． 

 

 
 

Fig. 4  Schematic side view of the Si(111)2121-Ag 
structure. Grey circles are Si atoms and black circles are 
substrate Ag atoms. An open circle is an adatom of Ag. had is 
the height of adatoms from the substrate Ag atoms. 
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Fig. 5  Experimental and calculated rocking curves at the 
one-beam condition [12]. Calculated curves are shown for 
several had values of Ag heights from 0 to 0.2 nm. In the figure, 
the heights are shown in Ǻ. TR shown in the figure is the total 
reflection region. 
 
 Fig. 5 は，単位胞に 3 個の Ag 付着原子が存在する

場合の高さ位置の変化に対する 1 波近似ロッキン

グ曲線の変化と実験曲線を示している．その結果，

単位胞に 3 個の Ag 原子が存在し，had = 0.053 nmの

場合がもっとも良い信頼度因子を与えた．付着 Ag

原子の高さ位置に関しては，Aizawa らによる第一

原理計算による理論結果[23]があり，高さに関して

は，0.15 nm の値がある．これと比較して，実験結

果は，かなり小さい値である．Fig.5 から分かるよ

うに，0.15 nm の高さ位置では，全反射領域にはっ

きりと強度の極小が現れ，実験結果と一致しないこ

とが分かる． 

 このように 1 波近似ロッキング曲線から，表面の

Ag 付着原子の密度と高さ位置が求められたので，

これらの結果を用いて，対称入射のロッキング曲線

の解析により，表面平行方向の原子位置を決定する．

ここで，基板の Si(111)33-Ag 構造は，低温で安

定な非等価三角形構造（Inequivalent Triangle(IET)構

造）を仮定している．また，第 1 原理計算において

も Ag の吸着構造は IET 構造が最も安定との結果が

ある[23]．そこで，IET 構造上の Ag の位置を決定す

るために Fig. 6 に示す Ag の吸着が考えられる 3 つ

のサイト，すなわち Si の三量体の中心，小さい Ag

の三角形の中心，および大きい Ag の三角形の中心

についてロッキング曲線を計算し，実験曲線と一致 

 

 
 

Fig. 6  Ag adsorption sites on the Si(111)33-Ag surface 
with the inequivalent triangle structure. The adsorption sites are 
taken at Si trimer, small Ag trimer and large Ag trimer sites. 
Grey large circles are topmost Si atoms and black circles are Ag 
atoms in the substrate. 

 
 

 
Fig. 7  A RHEPD pattern from the Si(111)2121-Ag surface 
at an <112> incidence [12]. 
 
する構造を調べた．陽電子ビームの入射条件は Fig. 

7 に示すように<112>方位における対称入射である．

Table I は Fig. 6 に示す Ag の吸着位置の原子数を変

化させて実験曲線と計算曲線を信頼度因子で比較

した結果である．信頼度因子 R が小さい値ほど信頼

度が高い． 
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Table I Reliability factors R for several models of Ag 
adsorption sites 
 

 
 

 
Fig. 8 Experimental and calculated rocking curves at an <112> 
incidence[12]. 

 
 Fig. 8 は最も信頼度因子の小さいモデルに対して

計算したロッキング曲線を実験曲線とともに示し

ている．(0 0)ロッドに対する鏡面反射および(1/3 

1/3)，(2/3 2/3)ロッドに対する計算曲線は実験結果の

プロットとよく一致している．もっとも信頼度因子

R が小さい値を示しているモデルは，大きい Ag 三

角形の中心に Ag 付着原子が配列する構造である．

したがって，Ag 付着原子の吸着サイトは大きい Ag

三角形の中心であると結論できる．しかし，<112>

入射方位における(1/3 1/3)および(2/3 2/3)ロッドの

ロッキング曲線だけでは，Ag 付着原子の配列を一

意的に決定することは出来ない．すなわち，他の入

射方位における分数次ロッキング曲線，または，0

次ラウエ帯（鏡面反射を含むラウエ帯）以外の分数

次ラウエ帯の強度から決定する必要がある．そこで，

ここでは，Fig. 7 に示す RHEPD パターンの(13/21 

10/21)および(20/21 17/21)ロッドを含む 1/7次ラウエ

帯の強度分布から付着原子の配置を決定すること

を試みる． 

 Ag の大きい三角形の吸着配列は Fig. 9 に示す５

つのモデルが考えられる．このうち，Fig. 9(c)およ

び(d)のモデル３および４は付着原子が上向きまた

は下向きの三角形を形成し，他は，付着原子が 1 列

に配置した構造となっている． 

 

   
(a)                         (b)                        (c) 

   
          (d)                          (e) 
 
Fig. 9  Ag adsorption models on the center of large Ag triangles. 
(a): Model 1. (b): Model 2. (c): Model 3. (d): Model 4. (e): 
Model 5. Black circles are Ag atoms in the substrate. Grey 
circles are adsorbed Ag atoms. 

 

Fig. 7 の RHEPD パターンの(13/21 10/21)および

(20/21 17/21)ロッドを含む 1/7 次ラウエ帯に沿って，

RHEPD 強度を測定した結果が Fig. 10 の一番下の曲

線である．また，Fig. 9 に示すモデル１から５につ

いて，1/7 次ラウエ帯に沿って計算した結果が実験

曲線の上に示してある．Fig. 7 の RHEPD 強度およ

び Fig. 10 の実験曲線では明らかに(13/21 10/21)ロッ

ドの強度が(20/21 17/21)ロッドの強度より弱い．こ

れに対して，計算曲線では，モデル３以外では全て

強度の関係が反対になっている．したがって，この

結果から，Si(111)2121-Ag 表面における付着 Ag

原子の配置はモデル３のように，Ag 原子の大きい

三角形の中心に基板の Ag の大きい三角形とほぼ同

じ方向で三角形状に配置している構造であること



Journal of Surface Analysis Vol.19 No.1 (2012) pp. 6-15 

一宮彪彦  反射高速陽電子回折による結晶表面の研究：表面構造解析 

−12− 

が結論できる．また付着 Ag 原子の高さ位置は基板

の Ag より 0.053 nm位置にあり，吸着位置に関して

は理論結果と一致しているが，高さはほぼ 1/3 の値

であり，Ag-Ag 距離が通常の銀原子間距離よりもか

なり小さくなっている． 

 
Fig. 10  Experimental and calculated curves of spot intensities 
on the 1/7 Laue zone [12]. Calculated curves are obtained for 
the several models shown in Fig. 9. 

 

 以上のようにロッキング曲線を用いた表面構造解

析では，原子位置の表面垂直成分に関しては，1 波

近似ロッキング曲線から，比較的簡単に位置を決定

できる．原子位置の表面平行成分に関しては，結晶

軸に平行に入射させる対称入射において，鏡面反射

強度および分数次反射強度のロッキング曲線を用

いて決定する．この場合，結晶の対称性等の情報が

あり，また高い対称性を持つ場合は 1 方位のみのロ

ッキング曲線だけで構造を決定することも可能で

ある．しかし Si(111)2121-Ag 構造のように対称

性が低い場合には 2 つの独立した方位での測定か，

あるいは分数次ラウエ帯の強度が必要になる． 

 
５．反射回折パターンを使った構造解析 

 前項で示したロッキング曲線を用いた構造解析で

も最終的な原子配置の決定には，RHEPD パターン

の分数次反射強度を用いた．このことは，RHEPD
パターンの回折強度分布は結晶表面の原子の表面

平行方向の配置の情報を含んでいることを示して

いる．そこで RHEPD パターンを用いた表面構造

解析を Si(111)77 構造について行った例を示す[24]．
Si(111)77 構造は Takayanagi らによって，Fig. 11 に

示 す 二 量 体 - 付 着 原 子 - 積 層 欠 陥

（Dimer-Adatom-Stacking fault: DAS）構造であるこ

とが，透過電子回折によって明らかになっている

[25]．そこで，ここでは，RHEPD 強度分布から原子

位置に関する更に精密な測定が可能かどうかも含

めて，回折パターンを用いた構造解析について述べ

る． 
 

 
 
Fig. 11 The Dimer-Adatom-Stacking-fault model of the 
Si(111)77 structure by Takayanagi et al.[25]. 

 
 Si(111)77表面からのRHEPDパターンをFig. 12
に示す．陽電子ビームの加速電圧は 10 kV，入射方

位は<112>であり，入射視斜角は 1.95である．こ

の条件においては，RHEPD パターンは全反射領域

で得られている．従って，陽電子ビームの浸入深さ

は 0.1 nm 程度であり[1]，ほとんど表面第 1 層のみ

で回折されていると考えられる．RHEPD パターン

における回折強度の分布を 0次ラウエ帯と 1/7次ラ

ウエ帯についてプロットしたものが Fig. 13 である．

なお，強度はガウス分布でフィッティングされてお

り，計算との比較は積分強度で行っている．これら

の回折強度で特徴的な点は，0 次ラウエ帯では(1/7 
1/7)および(3/7 3/7)ロッドの強度が強いことである．

また 1/7 次ラウエ帯では(3/7 4/7)ロッドの強度が非

常に強い特徴がある．以上の特徴を踏まえて，構造

解析を行った． 
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Fig. 12  A RHEPD pattern from the Si(111)77 surface [24]. 
Inserted figure is zeroth Laue zone pattern. 

 
 

 
         (a) 

 
         (b) 

Fig. 13  RHEPD spot intensities [24]. (a): Intensity distribution 
on the zeroth Laue zone. (b): Intensity distribution on the 1/7th 
Laue zone. 

 

 

 構造解析を行う上で，決定すべき位置パラメータ

の数をなるべく減らす必要がある．そのため，回折

パターンの解析の前に，1 波近似におけるロッキン

グ曲線の解析を行い，表面原子位置の表面垂直成分

を決定する必要がある．ここでは，RHEPD の 1 波

条件で既に決定された結果[10]および RHEED に

よる結果[2]を用いて，表面平行成分を決定するこ

とを試みた．計算は 519 波動力学的回折強度計算に

よって行った．この計算では，取り入れる 519 本の

逆格子ロッドはエワルド球が接触していないロッ

ドも含める必要があり，(00)ロッドを中心に対称的

に取られている． 

Table II  Experimental and calculated intensities of diffraction 
spots [24]. 

 

 
 
 Table II は第 2 列目が実験で得られた 0 次ラウエ

帯と 1/7 次ラウエ帯の回折強度であり，第 3 列目と

4列目はそれらに対応した519波による計算結果で

ある．第 3 列目は，バルクの Si 原子の原子散乱因

子から計算されるポテンシャルを用いて計算した

結果で，1/7 次ラウエ帯上のスポットに対しては，

実験値と計算値の一致は良いことが分かる．しかし

0 次ラウエ帯上のスポットについては，(1/7 1/7)ロ
ッドの強度と(3/7 3/7)ロッドの強度の関係が実験

と計算結果で逆転している．この関係は，原子位置

を変化させても，改善する方向には変化しないこと

がわかった．これらのロッドの強度は，全反射領域

で得られていることもあり，主に付着 Si 原子の電

子分布と付着原子に結合していないその他の原子

の電子分布によっていると考えられる．そこで，Fig. 
14 に示すように付着原子の電子分布を原子の外側

に少し膨らませ，その他の原子の電子分布を少し縮

ませて計算した結果が第 4 列の結果である．第 3
列の信頼度因子が７％なのに対し，第 4 列は４％ま

で良くなっている．また(1/7 1/7)ロッドと(3/7 3/7)
ロッドの強度の一致も非常に良くなっている．なお，

図中，付着原子の高さは RHEPD の 1 波近似条件

で得られた結果であり，付着原子の下の原子が押し

下げられ，その他の原子の位置が上に持ち上がって

いる結果も RHEPD1波近似によって得られている

が[10]，RHEED1 波近似条件で得られた結果[2]と
等しい．一方，原子位置の表面平行成分は付着原子

の位置はほとんど中心から移動していない結果と

なった．同様に他の原子の位置も DAS モデルの位
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置からのずれはほとんど無い結果となった． 
 

 
 
Fig. 14  Side view of a part of the Si(111)77 structure. A 
broken circle around the adatom shows an expanded electron 
distribution, and a broken circle of the rest atom shows a 
slinked electron distribution. 

 
 以上のように，反射回折強度による構造解析では，

多くの回折を取り入れた動力学的解析が必要であ

るが，1 波近似条件でのロッキング曲線によって決

定した原子位置の表面垂直成分の値を固定するこ

とで，かなり精密な構造決定が可能となる．一方で，

この方法による解析は，時間がかかるため，ロッキ

ング曲線による解析と組み合わせることも必要と

なる． 
 
６．まとめ 

 RHEPD による表面構造解析は全反射領域を用い

ることで，最表面の情報のみを使うことが可能であ

り，それによって，かなり決定すべきパラメータを

制限することが出来，RHEED よりも有利である．

しかし，全反射領域においても反射回折強度には多

重散乱の効果が含まれるために，動力学的回折理論

に基づく解析が不可欠なのは RHEED と同様であ

る．したがって，上に述べたように，RHEED でも

行われている 1 波近似条件を用いることによって，

原子位置の表面垂直成分を決定し，その結果を用い

て，対称入射におけるロッキング曲線から，原子位

置の表面平行成分の決定をするという手続きが有

効になる． 
表面再構成構造の単位胞が小さい場合は，ロッキ

ング曲線のみによる解析で構造決定が可能である

が，今回紹介したように Si(111)2121-Ag 表面や

Si(111)77 表面のように大きい単位胞を持つ表面構

造の場合，RHEPD パターンにおける回折スポット

の強度分布による解析も非常に有効になる．構造解

析では，Si(111)2121-Ag での解析で行ったよう

に，蒸着量等による情報から付着原子の密度を推定

できるため，それらの情報や基板結晶の対称性等も

構造決定において有効になる． 

 以上のように，RHEPD による表面構造解析では，

全反射領域を用いることで，バルクの効果等に依存

せずに，最表面の構造情報を得ることができる．特

に，吸着表面では，全反射領域におけるロッキング

曲線の形状から吸着原子の密度と高さ位置を簡単

に決定できるメリットがあり，これらを駆使するこ

とによって，信頼性の高い構造解析が可能となる． 
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