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§1.- 序

巌近接相互作用をもち,同位原子を無秩序に含む一次元振動子系の振動ス
1)

ベク トルの数値計算が Dean に よって行われ,.その結果スペ ク トル密度が原

子の配列に無関係に零 となる q Special Frequency"(SF) が発 見され
2)

たが,これの水性は 吹 phase theory"に よって完全に説明されたO

二次元 ,三次元の高次元格子では,もはや厳密な意味での Specia.1
2l

Freq-1enCyは存在しえない七 とが塵及び松田に よって示 された｡ しかしな

が ら,軽い同位原子の配列に関 して制限をつけ,電い原子 との質量比を適当

に選ぶな らば ～ なおスペク トル密度が消える振廟数 (一般化された S.F)那

存在することが予感 される｡ なぜならば,,まず養い方の質量を無限･に大きく:

すると,巌近接相互作用でつながっている醸し.､原子の鳥 ,あるいは不純物ク
5)

ラスタ-のみの振動が残るであろ うO これらの振動の振劫数を松田年後 って,

island frequency と呼ぶことに しよう｡ これ らは離散的 な振動数として

スペ ク トルに現われ,その間にはスペク トルの谷間が生 じでいるC そこで,_

令 ,憂い原子の質量を軽 ぐしてい くと,軽い原子 と憂い原子は相互作灘 をは

じめるが Rayleighの定理に よる と,構成原子の常盤を軽 くしてい った時,

各 々め固有振動数は決 して減少す ることはない｡ もしも,あらゆる種類の軽

い同位原子からなるクラスターをは じめに許 しておけば ,スペク トルは一様

に塗 りつぶされていくであろ うが,特定の停頓のクラスターのみの存在 をは

じめに仮定 してお くならば,､この様 なノ塗 りつぶしは行われず,有限個の

island frequencyを中心 として不純物振動音的なものを生 じ,この振動

数音｢糾こは依然 として,スペク トルの gapが残るであろ う. さらに質量の

相対比を小 さくしてい くと,この谷蘭 も次々と埋められてい くが ,正にこの

谷間が埋めてしまわれ ようとする質量比が臨界質量比 とな り,そこの ところ

の振動数が一般化 した special Froquency となるわけである｡
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以上の議論から明 らかなように一般化 された special Frequencyお よ

びそれを与える臨界質量比を求めるには ,不純物帯の上限 と下限 とを求めて
41

いけば慮 い ことがわかる｡ この と限 と下限の評価に関 しては,最近 ,Dean
･ 5)

が局在振動数の上限 ,下脈の研究から瑞を発 して求めた公式がある｡頻はや

は り Ra.yleighの定理を用いて,不純物帯の上境 と下限を評価するためには,

我 々の考 えている格子か ら作 られるもっと不純物 クラスターの韓顎(1.I/i)ない

簡単な格子に対して Deanの公式を使えば充分であることを示 し,実喋に三

次元格子の歳も簡単な場合に対して,一般化 された special Frequency を

与える臨界質量比㍉を求めた▲O 以下 この論文を IとよぶOしか しながら Iでは,

考 え得る巌 も小 さい不純物クラスタ- (以下 クラスタ-と略称する)を とっ

ているた めに,低磯慶で不純物が含まれ る場合には縞東腎,量比が過大評価 さ

れてし､るはずであるO この報告の目的は,ク ラスターを- まわ り大きくとる

とどの位 この過大評価をおさえることが出来 るかを示 すことである ｡ ′

§2. 簡単な格子への還元

不純物原子 をLで,母体の鹿子を Hで表わすoまた三改元立方格子を考え

中心力と非中心力は等 しいと約束するO する と Ⅰにおけるクラスタ-の とり

方 と,ここでのとり方 との比較は Fig.1の ようTyr_なるo Ⅰの場合に は (C)

と (d)は遷率 方程式 としては ,全 く同等であるが,我々の場合には (Cつ と

(d′)は明らかに異な った振動系であるO そのために 1では縮退 していた 撹

動数が近 くではあるが分離 し, Dean の公式はそのままの形ゼ宰 使えな くな

る o

L

クラスター (a′),(b/),(C′),(dつ をそれぞれ L,LL,LLL,LL,

とか き, これ らとH を-イフォンでつな ぐことに よって,母体にそのクラス

ターが無秩序に含まれていることを表わす もの とするo 最 も簡単なモデル と
L

して H- L- LIJ- LLL- L工Jで表わされ る格子を考え よう.この格子 か

ら (a'), (b'), (Cつ , (a.′)を適 当に落す ことに よって,は じめの格子 より

もクラスターの挿額の少ない,簡単な格子を作 ることがで きる.この ように

して作 られた簡単化 された格子 と,もとの格 子の振動数準位の間の関係を一

つづっ Rayleighの定理を使 って調べ上げると Fig.2 の ような結果に到
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Fig.1 Ⅰ
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Fig.2
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達す る｡

たとえば (C′) か ら生 じた不純物帯の ,上か ら数えて 1番 目の ものを

(il 伺
I (LILIJ) とか くことにする_と,はじめの格子の .'I(LLL) バ ン ドの上限

を求めるためには , ll- LLL格子の一番下の不純物帯の上限 を求めればよい

ことが Fig.2 の .zw LA Lt1,とい う記号で示 されているのである｡ 同様に

(2)
∫ (LL) バ ン ドの上限 を求めるためには , 質- LL 格子の一番下のバ ン ドの

上限 を求めれば よいことがわかる｡ Rayユeighの定理の使い方の詳細につ い

ては論文 Ⅰを参娼せ られたい｡

§5. Dean の公式 とその拡張

-種類の クラスターのみが在 る場合 を考え よう｡ i番 目の原子の平衡点か

･1, 慣畳 を mi とし, i番 E-jの原子と j番 目の原子間のバ ネ定数らの変位 を Ⅹ.

を KiJ･とし,質量に よって reduce された変 ui とバ ネ定数 Mij を それ

ぞれ

u.1

M.,
1J

-JViX.i,

-Kid/ 何 重 ,

(5.1)

で定義する｡ 今 ,我々が考 えている不純物帯を構成 しているマ トリックスM

の正確な固有値 と固有 ベク トルを各 々一 .,i,, ,スm,6,,ち ,
I

･･-･-･･¢m とす るoただ し 11≧ ス2 ≧ -･･･-･･≧ Am>a>o o

ある特定の クラスタ-以外の原子 を静 Lとさせた ときのその クラスターの時

間を含まない運動方程 式を

一･･･ナ

D u - 0 号 (5.2)

とか くo oは マ トリックス Dの固有値 である(,今は一緒琴のクラスターしか

考え､ていないので,どの クラスターを とって も (5.2)が成立す るこ とにな

る｡
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Dを使 ってマ トリックスMを陽に書 くと

(5.5)

a . ほ クラスタ-とまわ りの原子 との相互作用を表わす マ トリックスで C.
1 1

はその転置行列を表わすo

→ -｢事･

a･i を 1番 巨の Dに対応する空間で 一日に′等し く,他の空間では等成分をも
==コ

つ ようなベク トルとし･ iw lfなる m僻の独立なベク トルの集合 を考えると･

明らかに

器 ==Sio3 81｡ 〉 (5･4)

そ こで ･Mの不純物帯に属す る正確な固有べク.トルに対する近似ベク トル

･-づト-
として -wiの線形形結合

4 m -
~& = ∑ γi也'i

i=1

を放るoこLLLで係数 γi は

m
･∑lr｣2 - 1
i三三1

= ⊆言コ

(¢i,QJ')=O i= 2,5,--･
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とい う条件に よ り原理的に決定 される｡

この近似的な闇有ベク トルを使 うと Deanに従 って次の不等式を得 るo

o ≦ ス. ≦:ドo+
- 1 ～

82

0-α
(5.71

i=1,2,-･- 孤

ここで, Qが 11,･･-･･ , ス皿 の下限であることは Rayleigh の定理で･ク

ラスターのまわ りを重 くする と,対応す る振動数が下が ることか ら明らかで

ある｡ また げ> αが仮定 されているが,実際には αとしては考えている不純

物帯のす ぐ下にあるバ ン ドの上限を選ぶ もの とす る. C2 は

→ -｢>

･82- (ciUi CiU)
ユニ 1,2,- - 孤

(5.8)

-∑(∑ claj Uj )2
a J

で , aは クラスターの外側の最近按唐子にわたって走 るO

クラスターの大 きさがあま り大き くなければ,何稽鶏かのクラスタ-が存

在 しても,不純物帯の'上限 と下限を (5,7)式を使 って比較的婆易に計算する̀

ことがで きるOしかしなが ら,二つ,あるいは三つの不純物帯が近い場合に

は (5･7)式は もはや よい卸商を与えない ことが さ2/a_a,が大きくなること

からわか るC 我 々のモデルにおいては この ような状況が実軽に生 じるO

この国報をさけ るためには,二積数の クラスターに対応するマ トリックス

D(1JD(2)か ら}

→ →

JIJu･(17= o(1㌦ (ll

(5,9)

D(2.Iu72)= U(2㌦721 0(13> a(21,

--> ･-->

に よって定義され る Ù1-Ù2'を剛 ､て前 と同様に作 られる組 iwi ) ,P7㌦I
から作 った線形給合

==コ
a = 量γ(.1,W･(1,+
-｢ト

1 1
i-1

γ(.2)a,72)
1 1
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を近似 べク.トルとしてえ らべは よい｡

ここで

i董1J il ' l 2 ㌦ 量.け'i2'7 2 - .

(～W'･,畢 ) - o

j= 1,i= 2,･･････ k

j= 2 Ii= 1 ,･･････a

■ヽノ■tt
r-NJ′′-I

ヽ
し

---

ノ

ただ し,I;(j)は訓 に鋸 細 る M の正確な固有ベク トルで 号 が最大の固1 1

有値 と仮定 されている｡前 と尚様の計算 をして,一番簡単 な近似を進めると

a(2)蛋 i(a)蛋 o(2㌧- 1～
o(i)2- 0(2)2+鶴 (e(1)2,6(2)2)

qi21)_ α

(5.12)

j= 1, 1= 1,- - k,

j= 2, i= 1,-- 5,

を得る｡ ここで

8'i' 2 - ∑ ( ∑ cTj･Jj)2
a J

記号の意味は前 と同様であるC.

三個の不純物帯が接近 して存在する場合 もまった く同様 にして求められ る｡

これ らの式の導出に当って憲要なことはクラスタ- ど うLが直接に相互作用

をしてはいけない ことで ある｡ なぜならクラスター同志が直接 に相互作用を

す ると, これ らは新 たな-クラスターを作 って しま うか らであるO 従 って大き

なクラスタ-を考 えることは ,不純物の密度が十分小 さい場合 にのみ可能な

のである O 逆 にい うと,不純物の密度が小 さいときには クラスターを大 きく

とることがで きる し,また臨界質量比の よい評価を得るだめには大きくとら

なければならないのである｡

以上の事柄を使 って 工におけ るよりも-閉 り大きくクラスターを とって計

算 した結果を Fig.5に示す｡
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Fig,5
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点線 と実線 との交点 ･の樟軸が臨界質量比を縦軸が一般化された Special

Frequencyを与え●る｡

工で求められた祷界質量比 と,上 に求めた鴫界質量比 とを比較 してみると

I

W(Il)(Lil) 12･08

申 LL) 5･00

uT'(LLL)-WI(L) 5･40

W(I21(LL) 4･99

W(I3)(LLL) 2･62

我々の結果

2㌧21

4<Ⅹ?<5

2.24

5.50

2.50-

単位 H/i

下の三つの場合をま予想通 り臨界質量比は小 さくなってい るOはじめの二つ

の臨界質量比の傍の著 しい本 一致は ,W(IIJ(Lil)ち.･こついては =では Deanの

公式でな くて より精度の悪い Frobeniusの定理を用いたためであり,

JIll(LL)につ いては 工におけるクラスターの とり方では二つの不純物帯が接

近するとい う状況が起 らず,より精度の高 い評価が出来 るためである. 従 っ

て 項 LL)については上に得 られた臨界質量比の値は実際よりもは るかに大

きい値になっているのであって, (5.12)にはなお改良の余地があることを

示 してい る｡
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