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統計力学の諸問題vyポiyクム

乱 れ た 格 子 の 統 計 力 学

松 田 博 嗣 (京大基研)

i1. 固体理論,は結晶のもつ構造の周期性を足掛 りに して,めざましい発展を

遂げてきた｡しかし自然界には,合金,混晶,無定形物質,乃至は生体高分子

等,周期性串りの著 しいずれをもつ重要な物質が多く存在し･実験技術の進歩

に伴 って次第にそれ らの諸物性 が精密に測定され るようになってきた.こうし

た諸物性を理論的に解明するために摂動論的取扱い,乃至は擬魔晶モデ)Vのよ

うな直観的仮定に基づ く.計算等が従来行なわれ てはいるが,その適否 ,適用限

界等については甲らかでなく,新 しい理論的取扱法の開発が望 まれている｡

このように乱れた:格子の物性の基礎的特徴を調べ,その一般的取扱 い法を探究

することは,この分野の研究の歴史の浅い現段階では,一見通常の統計力学の

範噂か ら外れているように見 え,｢乱れた統計力学 ｣のような印象を与えるか

も知れない.しかし統計力学の目標が ミクロとマクロの橋渡 しにあるならば,

こうした空間的不規則性の問題は,時間的不規則性の問題 と共に統計力学の重

要な問題の一･つと考えてもよいし, Hamiltonianの ensembl∈)を考える意

味で'状態の en苧embleを考える統計力学の拡張 とも見られ ようOまた乱れ

た格子の電子或は phononの問題は,多重散乱の立場からみると,線型化され

た多体問題 と云 う特徴をもつ｡取扱い上の困難の度合が周期系における二･体問

題 と多体問題の車間にあるとも考えられるので,この二つの間の方法論的な障

渡 しと云 う意義をも持ち得るのではなかろうか｡

i:1. 1次元系のエネルギースペク トル

微視的空間の不規則性の巨視的物理量に及ぼす効果を調べるための簡単なモ

デルとして,不規則に同位元素を含んだ 1次元調和振動子系の振動数 スペクト

ルが種 々研究されてきた ｡

Dyson 亡P.R.旦星 (1953),1331コは
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mj藷 -kj'x㌢1サ +kjl(X3-1-Ⅹj'･(a-1･2･･･.,N)

tI諾 票書芸 …̀TG':14蒜 1T4nl:3:;!弓警 J鎧 霊 ',m,霊 し≡…芸

布関数 をもつ確率変数であるときの振動スペク トル (の集田平均 )をN--の

ときに厳密に求めた ｡その給巣 は-様な鎖のスぺク トJL/が単に滑 らかに変化し

た ようなものでありたが,DetaTllら 〔proc･Roy･Soc･A 祖 皇 (1960)I

507〕は kj-K ,mj-M orM':の魂合,N≦:32,000 の鎖について計算機で

調べた結果･不規則鎖のスぺク トノγは極めて複雑な微細構造をもち得ること,

スぺ? トルのpeakと singlea-Pfecも.に よる局在振動数 との関係を指摘 ･,L

た o

Matsuaa･HoTi ら lprog･The?r一･f警 S･31 (1964),161,940;32

(1964),471;墾 (1965),539〕は Z3-- 2V xj-1の jと共に変化す る模様
を連分数塾に表わ し,その収束性を調べることに より角振動数 a1-

乳癌有 血(号昔)(孤 ･噂 互に素の整数 )に対 し Ul'/M>且吋 .三 1+
cot(号号)cot(号 忘 ,)なるときはαは原子配列によらずスペク トルが 0と
なるいわゆるspecial freq.uencyであることを示 し,Deanらの得た結果

は理論的に期待 し得 るものであることを指摘 した.

このような性質は不規則系の-電子エ ネルギースiク トルにgapが存在 し得

るか と云う問題 に密接に関連する｡この存在条件については 1次元の場合

Bc,rland_〔proc.phys.Soo.1ヱ (1961),926〕,加orin,〔p.R･ユ蔓旦

(1965･)･LAl121〕,竿･Waqa 〔pr｡g･The｡r･PhvB･i6(1966),726〕
その他の人々によって くわしく調べ られたo

LかLpeakと gap 以外の 1次元スペク トルについての正確 な知識はまだ

十分には得 られていない｡この分野についてはSc坤 i且も 〔p･R･上盤 .(1957)

425〕,Hal.perin〔p.R.土壁 (1965),AIO4〕 らの研究があるが,例え

ばスペク トルの解 析性,N--のときのスペク トルの集団平均 と一つの見本 と

の関係,その基礎的一般的性質については,たとえ 1次元に限 つてもよく判 っ

ていない.従 って例えば乱れた格子のスペク トルは くわ しく測定すればする程
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ますます細かい敏細構造 が現われてくるものかどうかと云うような間にもまだ

答え得ない｡

§3.3次元系のエネルギースペク トル●

エネルギーE,不純物濃度 Cのときの電子のエネルギースペク トルを y(E,

C)とすると,y(E,C)はE ,Oの関数 として正則でない点がいくつかある｡

1次元系での BPeOial fTeq.uenCyはその一例であるが,-L M.LifBhj]1225

〔AB_V.inP吋 S.主星 (1964),483)は 3次元系においても O- 0の とき

の bandedgeE- 婁 ･電 ;0-1のときのbanaeage丑-身 E3･･およ

び 1コの不純物によって出来 る局在エネルギー準位 瓦-E｡(C-ト0)は このよう
な点であることを指摘 し,その近傍での y(E,C)の性質をくわしく調べた.

例 えばE～勤 のときC- 1のときの周期系の分 散関係を 瑚 -勤十k2/(2p)

として･ y(E･C)～exp(浩 W4(E瑚 残 れ cJ t云 うような結果が得られ
ているo 工Afs姐 tzは E～霊 のときC> 0 な ら ば 里Sa,近傍の状態は場合によ

っては波動関数が結晶全体に拡がつたものではなく,結晶全体に拡がつた状態

には 乾 と異な-たbana e且gei-巧 力滞 在す巧 とした｡これは衡 適 ぺる

波動関数 の局在化,拡散不在の問題 ,グ リ-ソ関数法による band,e~d.geの問

題 と関連 して興味深いがI丑o近傍の議論 と共に必ずしも明快 とは考えられず,

種 々問題点が残 っているようである｡

3次元系におけるt'anagapについてはP･i.Taylor lproe.phys.

･soc.旦邑(1966),753〕,MatSud.a 〔日本物理学会講演 (1966,10月,北

大 ).●〕らによりて調べられているoこうした研究は エーⅧ ,刀工ーⅤ族混晶の

赤外実験,例えば GaAs+Ga′P では反射率にこっのpeakが存在 して濃度と

共にその位置は余り変 らず, 由akの強度が変化するが,GaAS+草ast)では

一つの peakの位置が濃度と共に移動すると云うような2種のタイプがある事

実 とつながりを持つかも知れない｡

i4. 波動関数の局在化:拡散不在の問題

And_ers.on (P.負.19% (1958),1492〕は j番目の禾鈍物位置における
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波動関数の振巾･&ajとす るとき

iaqj/'tl/at=毘j研 +為 像 ak(tl

なる運動方程式に催 う系を考え,Ⅴ元 が SITIOrtrangeであるとき Ejの分布

の如何によってはa.3(01-83･O- の とき 95(-)メ40 なること･すなわち拡散
不在が起 ることを種 々の近似の下で指摘 したOこのことはた とえエネルギーE

がba,nd_gapの中になくても,エネルギーEの波束は他の自由度との相互作用

なしで は伝導に寄与 し得ないことを指唆 して奥味深い｡

Mottと TWo8e〔AB_V.inPhys.iA (1961),1_37〕,Borland_〔

proc･Roy･/Soc･-､A旦弘 (ユ9643)･529)によれば,一次元では少 しでむ
rand_omneSSがあれば上のような局在化が起 るとしているが,この種の議論

はかなり微妙なようで･た しかに 1次元では局在化が起 り易い午とは判るがま

だ検討の余地 があるようである ｡ この間題に関して は,.Hori,Minami〔日

本物理学会講演 1966,ュo月 ,北大 〕らによりて研究 されている｡

i5.グ リー y関数を求める近似的方法

スペク トル,波動関数に限らず,種 々の物理量,例えば吸収強度,伝導度,

中性子散乱断面積等は系のグ リー y関数の 1次又は2-次の汎関数 として表わ し

得 るので,不規則性に関するそれ らの集団平均を求めることが多 くの人 々に よ

って研究 されてきたが,まだ 1次元でも厳密解が求められた例はない ｡ 最 も盛

んに研究 された近似法は,乱れた格子のグリーン関数 を周期的な無摂動系のそ

れ の巾級数で展開 し.集団平均 を行な ったときの各項 よりの寄与をdiagra皿

で整理分類 し∴適当な型の d_iagramについての和を東めることによって上記

平均値の近似を得るもので,多体問題で用いられたテクニ ックに SimlユIatiL

ようとするものであるO

の理論以来 AbramsとWeiss〔p.R.ill (1958),722),Ed.ward_8〔

phil･Mag.旦 (1958), 1020;旦(1961),6171,Langer 〔J･Math･

phys.旦 (1961),584〕,Marti8ul⊃araと Toyo25aWa lProg･Th餌r.
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phys.旦旦(1961),739〕らによりて相ついで研究が発表された｡この方法

の魅力は云 うまでもなくそのver8a七ili.tyと次元数による本質的な制約等が

ないことである｡ しか し現在のところ,その近似の性格が必ずしも明瞭でな く

得 られた結果の倍額度,適用限界が明らかではない｡実際 1次元で得られたス

ペク トルはその元来持つべき微細構造を持たないような結果 しかまだ得られて

いない o またHalperinと Lax 〔rJ.R.互生邑(1966),722〕も指摘してい

るように,diagraLm法ではbamd-eageが鋭 く出る筈のない場合に出ると云

うような種 々の欠陥を含んでいる. このような難点を改良すべくMatsubara,

yone･Z'awaら 〔pr｡g･The｡r･ P好S･璽 (1966)I357･759;39(19_6､6),

695〕が研究を進めている｡

一方計算機の発達は解析的には素朴な定式化による計算を実行可能ならしめ

つつあるo Ma七sud.aと 0耳｡jla〔Frog.Theor.PaysSuppl.No.塾

(1966),97;日本物理学会講演 1966,ュo月,北大 〕 はエネルギーについ

て cOarSe-graining をしたグ リ- y関数の虚部は有限の大きさの種 々の

unit c()ユ1をもつ周期系の集団平均で近似 し得ると云う1次元の証明を足掛

りに して,周期系の集団平均により3次元の乱れた格子の物理量を求める試み

を進めてい:る｡

§6.相 変 化 の 問 題

.格子に乱れのないときに鋭 く現れる相変化の現象に格子の乱れがそもそもど

のような影響を及ぼすかと云う基礎的問題はまだよく判 っていない ｡ Brout

〔p･R･iii (1959),824〕は n｡nmagnetic卑溶媒中に常磁性的な不純物

を含む固溶体の自由エネルギーの平均を墳度の巾級数 として求め. Ll,uriq鼻の

変化を論 じたo最近ではShojiら lprog.Theor.Phy･8･塾 (1966),

1083日 ま2次元で正確に解 き得るモデルを提出したが,不純物の位置につい

ての平均は状態和の段階で取 られているので,不純物の位置 が固定 して乱れた

格子のモデルとしては不満足である｡ この種の問題は DNA, 蛋白質の熱変成

の問題 に関連 しているわけで,MontTOll ら 〔BiopolymerSAk1966),
855つ,Te'ramot6,saitoらによって研究が進められている o
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