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Ca Si
Ca z Si
local minimum
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2 bilayer
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Fig. 3 STM filled state(Fig. 3(b))
Si empty state(Fig3.(a)) Ca
Table 1 LEED
[1] [2] R( )
R(:alc. Rexp. Rcalc.'Rexp.
Ca-Sil 2.89 2.64 0.25
Ca-Si2 3.58 3.24 0.34
Ca Ca-Si3 3.23 2.99 0.24
Ca-Si4 3.33 3.20 0.13
Ca-Si6 3.08 2.77 0.31
Si1-Si2 2.38 2.52 -0.14
Si1-Si3 2.48 2.45 0.03
Si2-Si4 2.43 2.45 -0.02
Si3-Si5 2.35 2.40 -0.05
Si4-Si5 2.35 2.38 -0.03
. Si4-Si6 2.43 2.36 0.07
Fig. 3. T4 site Seiwatz Si5-Si7 2.32 2.30 0.02
model  STM bias :(d)-15eV  (b)+1.5eV Si6-Si8  2.39 2.40 -0.01
Table 2 LEED
X z Si bulk ()
Xeale Xexp Xcalc™ Xexp Zcalc Zexp Zcalc™ Ze><p
Sil 1.03 0.89 -1.03 -0.02 0.05 0.91
Si2 -0.88 -0.79 0.88 -0.09 0.15 -0.70
Si3 0.08 0.13 -0.08 0.00 0.01 0.13
Si4 -0.14 0.04 0.14 -0.09 0.08 0.13
Si5 -0.02 0.08 0.02 -0.19 0.20 0.27
Si6 -0.03 0.10 0.03 0.05 -0.06 0.05
Si7 -0.01 0.05 0.01 -0.13 0.15 0.18
Si8 0.00 0.07 0.00 0.04 -0.01 0.03
Si9 -0.03 -0.05 0.03 -0.04 0.07 -0.01
Si10 0.02 0.07 -0.02 0.02 0.04 0.05
Si1l -0.03 0.01 0.03 -0.01 0.05 0.02
Si12 0.02 0.04 -0.02 0.04 0.02 0.00
Si13 0.00 0.06 0.00 0.03 -0.02 0.03
Sil4 0.00 0.04 0.00 0.12 0.05 -0.08
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