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講義の流れ（表面の電子状態 I）
3-1.   分子軌道

3-2. 原子・分子の軌道からバンドの形成

3-3. 電子状態密度

3-4. PtH42-錯体のバンド構造

3-5.   バンドギャップ

3-6. ブロッホ波

3-7. 金属,絶縁体,半導体
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Schrődinger方程式  EH

3-1. 分子軌道：H2
+分子

sbbsaa cc 11 波動関数

2つの同種の原子軌道
から分子軌道を生成

3-1. 結合性・反結合性軌道

原子軌道 原子軌道

近づける

水素分子

反結合性軌道

結合性軌道

２つの分子軌道が形成
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結合性軌道 反結合性軌道
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同位相 逆位相

原子軌道が相互作用す
ることで、結合性軌道
と反結合性軌道が形成

重なり積分

クーロン積分
共鳴積分



3-4. 光電子分光によるバンド構造の決定

光電子分光装置

光電子分光：
光を表面に照射して、出

てくる光電子の運動エネル
ギーと放出角度を観測

運動エネルギーと放出角
度より、固体中の電子の
結合エネルギーと波数の
情報を得ることが出来る。

3-4. 光電子分光によるバンド構造の決定の例
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3-5. バンドギャップ： 自由電子モデル

Schrődinger方程式

波動関数

自由電子

エネルギー

Ｖ＝０

波数の大きな（振動数 高：波長 短）
電子波はエネルギーが高い
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3-5. バンドギャップ：定在波の形成

波動関数

自由電子に近い電子モデル

周期aの弱いポテンシャルによる散乱を考慮

定在波が形成

進行波


