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不規則格子の振動スペクトル ⅠⅠ

広 描

一次元格子場内に於 ける-電子波動函数を,Vbl.terra及びFredbolm 積

分方程式の iterationmethodに依って求めた｡ 8函数型の遇期場に於いて

は良 く知 られたKrCtr止gPe皿 yの relaもionを得､賢一に格子間隔の異なる非

適期場に於いてはその間隔についての分布函数を用いて平均化 された波動函数

を求めた｡

平均操 作の改良及び境界条件を吟味 L,て甲erBySPeCtrum との関係を調

べ る事 が残 されている様 に思われ る｡

岡 田 ･(桧 滑)

絵描EItよって発展 させ られ てきたTransfer旭 もrixMethod-を有収の長

さを もつ Zigzag chai_nsの Skeleもalbendingvibraもioi-1に適用 し,

naximuATnf'requency近傍 において撰ばれた一個のParameterを刺 ､るだ

けで色々の脂肪酸についての実験結果 と可成 り良い一致 をみたO

簡単な皿Odelに基づ く理論 と実験 との対比が直接的に見 られ る数少ない

caseとして今後の発展 が望まれ る.

非 線 型 の 問 題 工

昨年 10月の研究会の結論 として今後振動子系の問題における非線型効果 に

ついていろいろな考察 をす ることが必要であるとい う事,:こな り､今回の研究会

でこの間輝について調べて くること音字なっていた O 戸田 ,斉藤の報告は､いず

れ もこのような非線型現象に関す る報告であった｡

戸出は､唱対論的力学が,運動エネルギーに関 しては非線型の形:.=なってい

て､ Canonicaユ変換 をやれば､座標に於 ける非鋭塾の問題f･=なるとい う立場
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か ら､ この間題を論 じた｡相対論的力学 では､詞和振動子の運動方程式 は

●
孤X -㍗X

とい う形になる. この方程式の解は､楕円 虞分､丑(p,近).F(甲,近)を周い

ると

･.丁二千
(E(甲,近)-

1-ユ2' l
F(p,近)i--2

ii前莞一品･L-,-[
Ⅹ=S･in(

(もーto)

とい う形 で与えられ る｡

一方､ ここでⅩ - P ,p-,-Ⅹとい うcanonical もrarlSfor皿ationを行

うと､ぬmilもonianは

fI- 与ff+
皿Zc4+C2x2

にな り､ これはバネの強 さに椙当する Tの逆数 1/rとい う質量で､

JJW +TTaq 一 ･mC2 とい う非線型 ポテンシャルを受 けてい る非相対論的

粒子の員a血iH onia工1であるO この ようにして,相対論的力学 と､通常の力学

のあ る種の非線型運動 とは互 に瑠文的 な関係にある事に注 目す る｡

これ をchainの問題に適用 して､非漁塾の問題 を取敬 うことが考えられ る

が､ relativisも1Cな故の存在 とい うのはむつか しい ｡運 動エネルギーが非

線型 で､ ポテ ンシャ ルが線型な場合

a mも1
d 七 F

●2
Ⅹ
♂

=-T(2㌔-㌔-｢㌔+1)

を考えて､ quasi-r'eユativisもicな波 が存在す るか どうか とLl_うこと も考

えられ るが､ これ もうまくいかない｡

ここでぬmilton土an が
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且 - a + U , K - 号ぎ5-2
U= E M xi151)

i<j

で与 えられ る間題 を考えるo ここで

xl= Tl ･ x2~ ち =r2 ･ 卑J~ 恥 -1= 'r;N

で与えられ る二粒子問の距離 rl,r2 ･- rN を変数に とり､ これ らに COn3'u-

gateな運動量を sl,S2･･･態 とす るo ここで ･ T3･一 一Sj, SJ→ rJ･とい う

変換 を行 うと

rn - 忘 (2㌔- ‰ 1- も十1)
●●

;=な り､ ㌔ = -〆 (rn)の逆 を rn= 少(ql)と書 くと､

影 巨言争- 意 (2㌔ 一 % ; 甑 1)

とな り､ 1/mをバネの強 さとす る運動になる｡ 特に最初のChainのバネが

harmorlicで､強 さTjが異っ ているとい う場合には､上の変換 した後の式は

質量はnj･が 1/rjで･バネの強 さが総 て 1/mであるような運動になるoこの

場合固定端の条件 が自由端の条件 に 変わる｡

斉藤は､繭回に問題になっ たChainの外力に対す るreSpOnSeについて､

C主lainの間にanharmOnicな力が作間す る場合を論 じた｡ まず質量mのn個

の粒子が､強 さkのバネで結ばれ, そのn個 目の ものは固定 した壁 にむすばれ

1番 目の粒子に､

f用 - i
0 七 < 0

1 も≧ 0

で与えられ る力が作間 した とき. この力による仕事によるエネルギ-の増加が

どの ように粒子問に配分 され るか とい う問題 を取扱ったO

運動方程式は

藷 +慧 A妻 - 響
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ま -1 0 ･-･-･･･････ 0

-1 2 -1--･･-- 0
0-1 2･･････日日･･ 0

0 0 -1････--･･･0

････---･･･-･･-･･･････-･････--1

＼O o o ･2

で､ この解の 七一-,a--に した極限の behaviou:rをL,らべ るoharm0~

nicな場合のk香 冒の粒子の垂喋は

覧-FE12-由一試 (1二R,S炉 Ln一連 -

j7E

gm3･-iwj n+1

0,ui:- Sin
4K 2_2 J 77

m ~-~ 2 (n +1)

である｡ k番 目の粒子の運動エネルギーは も-∞に して､ a--∞にす ると

7 ㌔ 一 志 {
皿.

:=なるO

anharn0.nicity を入れ るため､解 を

27Ek 2符k

㌔ = 是噸 句cos(Qkr 『 ｢可 十雛 sin(斬 ~-『｢n)

とお き､ 包囲 ,転用に関する一億 政分方程式を導きこれから､adth qAも巨を定 めるo

Lか L,､ これ を一般に解 くことは困難であるので,(tkl+qH- 21も)を含 む

非線型項 で､ これにかかる項 が､ nE,=よ らない として､ g(ち)とお くと､解は

i(Q,::
㌔=tk豊(軸0ト iqP)〔e

七 27Tk

那博 一Trl)〕

とい う形 にな り､ これか らasymptoticな behaviourを詞べ る車 が出来 るO

上のn(･こ関鼠 しない とい う仮定は力が random であるとい う事そこなると考 えら
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れ る｡

_次に小暮 が､accomodaもion coefficienもの間琴 について報告 したO

この間題 も前回の研究会 で論ぜもれたことであるが､今回は小暮 が一次元の

chain.め場合について具体的な計鼻 をされたので､ その結果の報告があったcl

accomod-ation coefficienも'とい うのは､分子が固体表面に衝突 した時

の衝突後のエネルギーと衝突綿のエネルギーLD比で､物理的には､気体分子を

国庫表面にぶっつけた時 にどの程度吸着 され るか とい う間頴に関遵す るo この

間題は前 にLennard-Jonesが one-p串or10nPrOCeSSとして取扱っ たが実

験 とは factor2くらい合わない. 実際 にはA5-gasを 0ユにふき? けると,

90%位吸着 され るO 実験か らは Six phonon process とする必要があ る

横であ る｡

小暮 が取 り扱ったのは､強 さ革のバネでつながれて'･･､る⊥次元 の chain ~を考

える.chainの中の各粒子の質量はT端の ものを除いては総 てmとし､端p

ものだけが異った質量M′を持っているものとする｡ これに質量Mの粒子が衝

突するO 問題は総て一次元で顧扱 う ｡ 衝突す る粒子の塵標 を鴇 ,その他の

chaiヱJnの中の粒子の座標 を具 ,ft･･Jとすると､ 運 動方程式は

●■
MR.=F(瑞一旦)

fI

MJRlニ ーF(ft一旦 )- a(雪一馬)
●●

皿R2= 琴(ち + ち -2残)

になるo Fは衝突す る分子 との問の力で ここで問題は非敢型になる｡ここで

Schr'o'dinger 座標を 用いて間帝を解 く:

'2王押 -2x2I,･回 ; fS･-fS･'1-I x23+1(I)

T-2{K/n)1/2七

C<つ

母函数として且(Z･I)-1聖担Tげ を用 い るc Be3Sel 函 数 ∵ 払nkei

函数を用いる｡

この解はBessel函数を用いると

-36-



研 究 会 報 告

竃- 2(ト与 tT撃 砕 -a)ds一言lTiJZ(a" (Xl(- S))ds

とい う形に書かれ るo jlJ-MJ/mであるo FIJ- 1 とお くと､]*菜は簡単 にな り､

xlは Bessel,flankeユ函数 を用 いて､ xlを表わし､数値計算 を行 うこ とかで

きる｡

xi(I)= f(/'L･･T)

Ji-LVmであるo これか ら唐突鮪後の速度 r｡(0h r｡(も)を計算すると

竪=ヱ竺空運
Tc十8βf(TJ

にな り､当,/̂鴇の ことながらIEが小 さい程 弾性衝突に近 くなるO

小暮はPに よって･ この様 な衝突 L,た分子がどうい うbehaviou千をするか

という事 を飼ぺ るため〟- 0.5･1･0の場合について､ ro巨 J を ro(0)の函毅

として計算 した｡ また f(〟,T)をβ-0.5,1.0,2.0の場合について 丁の

函政 として計算 したOこの計算 を図に示す と､ it- 2.0の場合には､ I(p,T)

は 0か ら偶発 して正になっ て再び 0に近 くな り､衝突 した分 子 と二度 衝突する

事 を示す様である｡

.柏村は､格子系が統計力学におけるbathとの椙互作用､系の車での dissi･-

pationとい う一般的な問題 に関す るモデル.としての意義LTついて､蕃 々の立

場か ら意 見をのべたO しか し､ Iattice苧ySte皿は gaSと遭っ たirrever-

sibility,ergodicityに関す るモデル と十分な り得 るとい うのが多 くの

人の意見であった｡ (小 .野)
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