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_phasetheory-1)の立 坊か ら disor加 rod one dimensional system

r･ニついて予想 され るい くつかの pOintsが あるO これ らを ｡omI)uteJrにより

数 値的に検証するのが 目的であ るO まず理論の概要を述べつつ POinl;Sを示

し .次に これ･らの POin七日の計芽機処運 について簡単 にふれ ,その結果 を示

し ,最後 に結論を述べ る｡

理論の概要 1次元 chainを transfermatrixの方法で取旗 うO あ

る Siも8のstate VOCtOrX=(Ⅹ,y-)T は tranSf6r matrix q に より

npJXt site state-ve･ctorX′- (Ⅹ ,y')Tへ変換 され るo すなわ ち
′
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であ り 'n∈∋ar88t neighloor harmonic inte7JaCtionが仮定 され ている｡

state-ratio Z及 び _phase Sは次の ように定義され るO

Z - x/y - e

State-ratio間の変換 関係 は

′
(7 -LJ 一一一

i∂

で与え られ る ことは (1),(2)より容 易に分 る｡

描)式を Zで微分 して
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1次元無秩序系におけるeigi3nmOdesのlocaliBaもionについて (電子計算機 )
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を得る. この式は且3/dSl≡1に鎗 -て 旨tateVOCtorが縮んだ り､､,伸びた

りすることを示 している｡この関係は すig.1により明瞭 となる｡

A

Fig. 1

すなわち単位円上の 乙は変換 Az+Bにより円 C])F上の 1点に対応す る｡弧 aェ

立は弧 CEDへ ,弧 GJ勘 ま鍍 C甘Bへ ma.Pされ ,前者の場合 は IAz+BI< 1

となり ,後者の場合は> 1となるo 従 って弧 GtHは縮む領域 (S-region)

であり ,弧 GJRは伸びる領域 (L-region)とい うことになるo L-region

は広 く'S-regionはせ まいことに注意する0

1っの Chain を考え ,そゐ上での Phase di8tributionを f(8)とす

るo Cn(a_6/a.8′)の平均値
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/27Tf(♂)i)n(aS/且8′)d6
0

(6)

を samPle a-ogrOe Of loCali2Iation と呼ぶ ことにするO この 壷は考えて

いる系の e)igenmod･eの localiza■Cionの meaSureを与え･るもの として知

られ る. Chainが r･egular la.-Cticらな らば ,ただ 1っの tranSfer ma-

trix qで記述 され 'その eigenmOd-Oは loCalize しない ことが知 られて

いる｡ この場合 は ,

L エロ (7)

である｡

我 々が取扱 うのは maSE3が moと 皿1 (rrlo < .ml)の isoto二POSか ら成る

且iatomic chainで 首̀and.only disord_ered･で equ.al concenーじration

(;;)ものであるo Light al:Om moを標準に とるとそこでの tranSfer matr一

鳥 Q (0) は

Q(0) - loe2iβ oe_2iel (8,

とな り ,heavy･alIOmのところでの transformaLrix q (1･) ･,i .

q (1) -
(1+.iq tanβ)e2iβ iq,tJnβe-2iβ

一 拍･tanβe2iP (1- iqtanβ)e-2iβ

となる. ただ しqJは maSS ra~Cio parameterであ り ,

q - ml/mc - 1

に よ り,βは WaVe- numモ)er Para皿eterであ り

Q,2 =j旦 sin2βmo
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1次元無秩序系に浴けるeigenmodesのlocalizaもionについて 〔電子計算機 )

に よって定義 され る｡ K は forc8--COnSt,であるC,

Q (O)一 七ransferについては(5虜 より

d8/aS′ - 巨 e2iβi2- ⊥ (121J

であ って L-regionも S-rogionも存在 しないが ,Q(1)に ついては存在

する｡

8か ら 8 ′ への変換 はQ (D)については

′
♂ = ♂+ 4β

で , Q(1)については

′

(: EI(3

AeT,6 + B

B米 LJi8+ A米

で与 え られる｡ こ こに

A = (1+iqJtanβ )e2iβ

B = 摘 tanβ Ff 2Zy:5

仏罰

潤

はらB

脂

である｡

話は少 し前に戻 って regu.lar latdCiceの場合 , -i- Dであることは ,

Fig. iで d_6/a_6′< 1なる領域ではその連 の領域に比 L f(6)が より大 き

な値をも っている｡ このことは State raもioが S-regionに くる頻度がL-

regionに くるそれ より高いように調節 されているのだ と解 され る｡

ところが light impurity-が混 じる と ,そ こで は state- ratioは常 に

constant ste)p 4β だけ とぶので ,上述の調節 は多少不如意 となる筈であ る｡

それだけ f(8)は S-regionにおいては値を減 じ ,IJ-regionにおいて は

値を増す ことにな.って ,結果 として -Lは正 となる筈である｡ か くして loCaユiz-

ed_L占igenmOd.esが期待 されるわけであ るo Parane鴎 rs 射 β のいろ車 ろな
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組に対 して∑は妻.のような値をとるかとい うことは 1っの pOintである｡

すでに述べたような Chainsの enSe)mt)18を考え るo 任意 の initial

pha8O d･e'nsity po(a)か ら出発 して 七ransfOrring procesBを経たと

き uniq.ueな limiting stationary aensity pCx,(6)に連するものかど

うか ,これも 1っの POintである｡

二しまght ato皿の現われ る確率を仮に pとし (我 々の場合 は p幸 0.5である

が ).onsemt)le)上で は PhaSeが確率 pで個式の変換 を ,確率 (1-p)で

(ii)式あるいはそれ を書き直 した

′
∂ - 甘(♂)

なる変換 を うけると考えれば phasoa-ensityに対す る変換 は

d甘(8)

p叶 1(♂)= PPn(8-4β)+ (1-p)pn(α(♂))前

とかけるだろ う｡ ここに住はt17)式を逆にといたもので

′
G-(8 )

仏説

3日監

潤

である｡ Staもionar.ity-の朝廷は D≦ 6< 27rなるあらゆ るSに対 して

LoIYl十 .(8)- Pn(∂‖ ≦ 10-4X pn+1(∂) 鋤

な る条件がみたされ ることをも って し･その ときの pn+1(♂)を 〟∞ (♂)と

みなす O 以下これを単 に･P(a)とか くoまた Pn(8)は常に規格化条件

f27Tprn(8)且8 - - 軌0

に従 うものとするoすでに現われた 1っの Chain 上の Phasela-iBtribu･七一

ion i(8)も同様 に規格化 するものとする｡

任意 のq,,βの組に対 して上の′ように してえ られる p(6)と Sa･mPle Cha-

in 上での f(8)とを比顧 し ,それ らの一致をみることによ って Phase di-

stributionのエ}L,ゴー ド性を確かめ ることもまた 1っの POintである｡

ComPuもation 個 々の Sample Chain-は計算機の特性を利廃して顔似乱
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数列を発生 させ ることに より極めて容易 に作 りうる｡ 乱数列

(rni (o< rn< 1 ; n- 0･1････････N) (22)

を作る原の初期値 roのえ らび方!?よ って異 った乱 数列すなわ ち異 った SamP-

1e Chainを うる. 数列鋤 の項 と chain上の a七om との対応 は次 のようにし

た｡

r ≦ 〇･5 - -- light atom lriO,a~

γn > 0･5 -- heaVy-atO皿 mlo

我 々の Chain は 10000aて;OmS を含むものであ る (N- 10000)O (出

来上 った Chainを H･L tJjような文字に よ って ou.tpllt してみ ることも容易

であ る｡ )

1っの SamPIJ3 上で Phaseの初購値 ∂Oを適 当にきめ ,一方のほ じか らm8

あるいは mlに応 じてu3)式あるいは掴 式 の変換を施す ことに よってえ られ た S

の値が △ 8- 2冴/Mな る単位区間で きざまれたどのま茎間に落ちたかを comp-

uterに記憶 させ ,こ うして歳終的にえ られ る各 区間に対す る ∂の頻度値を知

れ ば ,これす なわち phase disl:ri如 tion i(♂)である｡ こうすれ ばすで

にのべた f(♂)に対する規格化条件は

班

∑ f(68)△ ∂i- 1
i-1

t'LL135

となる｡我 々は M- 200とした｡ か くして f(8)は単位 区間 27t/200の

his羊ogramで表わされ ることになるが ,我 々はその儀 を単位区間の左端 に対

して Plotす るや り方七後に図示 した｡ (P(8)に対 しても同機 に した｡)

Sample d･egree of-1･ocalization三 はこの f(6)が求 まれ嘩容易 に

計賓で きるわけで言及を-要しないだろ うo

EnsOmble phase dlOnSit;y-p(8')の計算は凋式以降に述べ た所によるが '

実際問題 としては見か け よりははるかに うるさい｡凋式右辺 牙 1項 に関す る限

りは造作 もないが ,尊牙2項に関 しては間者であるO この牙2項 の部分に限 っ

て処理方法について簡単 にのぺる｡
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変換前の 8-sPaCeおよび変換後の 8 ′- sPaCeをともに等間隔勘 闇にき

ざんで ,それぞれの分点数 を等 しくえ らんで おけば ･その分点数を増 す ことに

よりいくらで も精度 よく計算 出来る筈 と考え られ るが ･それはちが う｡ Jac一

〇七)ianが原因 とな って変換毎に規格化条件(21)を (るわすか らである｡ 変換の

lineiarity-か らのずれが大きいほどこの くるいは大きいo そこで工夫が必要と

な る ｡ Q,- 1,♂- 57r/8の場合について ill118もratO Lよう (Fig.2).

57t 77{

2 CD｢｢
2花■

/

空 A′B′
4

Fig.2

図の∂- お よび 8′--･sPaCeを結びつける実線 上では d.8/d_6'- 1であるが ,

破 線 AA′. BB′を含む領域では 且∂/鋸 ノ> 1で ,破線 CC′,i)D′を含む領

域では d_♂/a_8′く 1である｡ しかもそれぞれの領域の中央 ほどそ,Jj比は 1と

大 きくちが って くる｡そこセ 良.Bを含む ∂-spacea)領域 (-7{/4.57T/2)

は等分割 して各分点に対応 して変換(17日二より A- A′. a-B′のように不等間

隔分点 A′ . B′等を定めるo残 った領域 に対 してはその逆 を C′- CJ,I)′ - D

の様に(19)式に よ って C,D等を定めるO こうすれ ば今考えてい る変換は例えば

AB. C工)上のたんざ くを面積不変のまま A′B′,C′D′上へそれぞれ移すと

いう極めて単純な 作業に転化される｡ 規格化条件 は当然保証 され ,精度 は等分

割の分点数に d-epend-することになる. 我 々はこれを 100にえらんだ ｡ こ う

した変換 を120)式が充たされ るまで繰返 してゆ くについては ,尚 まだ うるさい手

続が必要だが ,それは省 く｡
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計算結果 以下結果 は図お よび表 と ともに示す ｡

1.Sa皿Ple)Iphase d_iBtriblユtion f(6)について

(H Q,- 1･♂- U.95551662(impurity frequency)の場合につ き ,

51;ample chains (No白.1- 5)について initial phase Si= 0

より出発 して正変換 (forward.transfer)を行な った結果 'いずれ も

非常に似 た分布を得た｡

(ii) (日の場合 の SamPle chain No.5 ('p- 0.5007)につき今度は Si

を 27TX(i/10) (i- 1,2,--･･,9)の 9通 りに変化 させて･f(6)

を求めた結果 はや はりいずれも非常 によく似たものであ ったC しか も 9901

番 巨か ら 10000番 目までの atomSのところの Phase val1188を otlt

put した結果は ･いずれの場合 もすべて一致 していることが分 った｡ この

こ-とは phaseは変換を うけるに従 い祝鳩酎直を忘れ る傾向をもつと解され

る? また(日･(li)を通 じていえ ることは Ir(8)は samp-ieにも initial

phaseにもよらなか ったことである｡ 伸 で はいずれ の場 合も i:I.L=0.448

であ った｡

(iii) q- 1･β- 5 jT/16, Si- 0で SamPle chain No･Sで forⅦ-ard･

transferを行な った結果は Fig.5である｡ ここでは 三 幸 0.091であ

った ｡

∬.Ensemble phase a-⇔nsiT･y-p(6)について

(‖ q,- 1/2, 1,2,5の各 々について β-7{/8,5方/16,7{/4,

57r/16,.57{/8, 117{/2占の合計 24通 りの場合 について ,p- 0,5

として po(8)- 1/27tより出発 して forward･tTanSferを行な った

結果は qL,β の小 さな値に対 しては曲線は起伏が少 く,値が大きくなるに

っれて起伏 ははげ しくなるO それにつれて enSemble-a-egree of loC-

alization

<L> -′27Tp(8)en(･dS/且8′)且80

の値は大 きくなる｡

Q,- 1′2' ♂- 5 7t/16の場合を Fig.4,

Q,- 1 , β- 5 W/1d Jr Fig.5,

-F74-
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Q,- 2, β- 57T/18の場合を Fig.6,

Q,- 1, β- 7r/ 4 ,r Fig.7,

に示 した｡

<L>の値を表 1に示す ｡

礼β 1/2 1

7Z./ 8 0.018 0.065

5打/16 0.051 0.185

7r/ 4 0ー127 L3.956

57T/16 0.552 1.569

.57T/ 8 1.219 2.712

表 1

2

0.251 0.5

0.890 1.8

2.°卜87 2.7

2.881 5.̀8

5.982 4.7

4.828 5,8

(ii) 良- 1･β- 57T/8･ p- o･5で Po(♂)を Diracの d･elta関数型 ･

とい -て も (∂8,8S+△ Ss)の勘甥でのみ P｡- Cs 二二 1/△ ∂Sであ

ってその他で は 2;erOであるとして ･い くつかめ ざSと△6Sについて

for町ard-tranBferを試みた結果 は(日で えられた P(♂)と殆んど磨 ら

なか った. このことは Po(♂)のいかんに関せず uniqu白な p(♂)がえら

れ ることを意味す る｡

(潮 見- 1･βは伸 と同 じくる通 りの場合 について IP- U.5, pD(♂)-

1/27Z･か ら出発 して遜変換 (backwar･d_transfer)を行な った結果 ,

川 の.対応す る場合･1)鏡映 にあたるものがえ られた｡ このことは一般的に証

明することも容易である｡

β- 5 7T/16,77/4の 2っの場合をそれぞれ Figs.8,9に示すo
W,qJ- 1.β- impllTity freq.uency,'9- 0.5007(EamPle Cha-Ln

N0.5 に対応する )･ po(6)- 1/27Tより forward-transferした

結果は Iの(ilあるいは(ii)でえ られた対応する f(打 において neighbor-

ing 5 valuesの平均値をも って中央の値をおきかえる操作 を施 してえ
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られ る f(♂)とよく一致す ることが たしかめ られ たO く L>の値は 0.978

であ った C 尚この関係 は Fig.5と Fig.5に示 した場合についてもい

え る｡ この ことは β(♂)の計算法の性質 上かな り■の SmOOthingが行なわ

れているためと考 え られ る. こあ計 寛の鮫の分点数 を増せ ば.f(6)との直

接的一致が改善 され るだろ うO

結 論 Sa皿Ple a-egree of localization Lと ensemble d.eg.

of lOC.< L> を比べ ると前者 はほぼ後者の半分であるが ,それ は(6〉式の

計算 に当 って en(a-6/d･8 ′)に寄与 す るのは h8aVy aもomの ところだけで あ

るのに f(8)L71)中には light atc3m の ところの分 も寛 人 されているためであ

る｡ しか しそれで も尚 ,例えば fめ碑 における£x2と表 1における対応する

値 く L> - 0.185とを比べても前者は小 さい,J これ は 卜っに.は SalnPle fユu-

ctua~Cionも考え られ るか もしれないが ,主に 打の(i勇の終 りに述べ たよ うに

p(8)が overSmOOl･;hingを うけているためであ ろ う｡ これ もまた P(♂)の

計算に際 して分点数を増 すことに よ って改善され るだろ う｡

以 上のことを考慮すれば f(6)と p(8)の一致並 びに 2己と< L> との一

致 も充分 とみ な しうる｡ 従 って我 々は次 の康に縫論できる｡

(日 phase もheory-で 記述 しうる isocopically一aiSOr(iered-chains

に粛 しては ejrgO且e性が成立 し ,かつ llniq_ueな enE;emble､phase

d-ensi,i;Yが存在す る｡

(fi) FTeq_uenCy-β の増大につれて < L> も増すので ,それだけ強 く eig-

enmod-eGが locali2;eすることが示 されたO

付 言 詳細な戒告は近 く発表 の予定である｡ この計算 は東京大学大型計

食磯 センターの HITAC5020に よ って行なわれ た. プログラムは HARP

5 020 (FORTRAN Ⅳ )であるo 計算処理 部分 (プログ ラムも含めて )の

詳 湖 の戒告 も考慮 中であ るO
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50 1(〕0

Fig.6 p(♂) 〔 ｡}- 2･,♂ - ･57r/ 16⊃

2ロ0

0 50 10日

Fig.7 p(8) 〔 GJ- 1,♂ -'7/4 〕

50 100 150

Fig･8 p(∂‖二°.- 1,♂- 57T/ 16]/ba,ckward-
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5〔〕 10〔〕 150

Fig.9 pC∂) 〔見- 1.β - 7{/4〕 backⅦard-

追 記 甘igs,5- 9の横軸の単位は 27T/200である｡
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