
｢乱雑系におけるクラスタ-｣

東大物性研 張 紀 久 夫

混晶,合金等の性質の組成に よる変化を,クラスターの成長 と,それに伴

う物理量の変化 とい う観点か ら考察するO モヂ)i/として以下に述べるような,

極めて単純な乱雑系を とり,その組成の函数 として,種々のクラスターの生

成確率,状態密度 ,光吸収 スペク トル (状態密度のk-o成分)お よび (電

気 )伝導度を議論の対象 とする｡

〔月 'モデル

N個の格子点か らなる空の単純立方格子に,N c個 (0≦ C≦ 1)の同一

糟の原字を完全に ran.domにば らまいた系を考えるヰ原子は一つの励起状態

だけを持ち,結晶中での原子間の励起の transferenergyは最近接格子

点の間だけで 0でない値を とるとす るO 孤立原子の励起のエネルギIJJg_位を

エ ネルギ-の原点に とると,系の- ミル トニアンは

H = i品 )Ⅴ･em

+′ヽ ′-ヽ
0-2am (ll

+

と書けるo 但 し,ae,clcは格子点 Cの原子状態の生成･消滅演算子,
′■■ヽ

ie,a)は,原子のある格子点についての和 ,

vcm-(
V (2,Ui1.が最近按格子点のとき1

0 (その他の場合)

(2)

である｡

空の格子点 とい うものを,も う少 し.realisticに考えるならば,今考え

ているよ うなエネルギ-鎖域に状態 をもたず,従 って励起エネルギ-の煤介

にならないような仮想的IfL.別の原子数置 くことにして もよいOその場合- ミ

ル トニアンに

+
･∑ E aミa､

jキiei J J
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とい う項がつけ加わることになーるが･全体系の中で･この項の表わす系は分

離されている (transfer energyで互いにつながれていないと̀した)た

め,後述の結果には,何 も影響を及ぼさな,い｡従 って,以下では ぐ日 だけを

考える｡

〔2コ クラス ター

(1), (2)に～よって,-クラスターは ｢塵近接格子点を通 じてつながった

庶子の集団で,その周囲が少 くJとも,-かわだけは,空の格子点で覆われて

いるもの｣ として鹿 義 されるO ｢原子数が tで,同園の塵近接の空の格子点

の数が Sであるようなクラスター｣の生成確率は

p(ち,S,m)- m cも(卜 C1S (4)

で与 え られるomは幾何 学 的 に同等 な図形の数 で , S･C一 姉 もi_ce の場合 ･

48 (対 称操作の数)を 越 え ない. 図 1に与 え られてい】るクラチターの場合

について,m,ち,Sは,衰 1のようになるt,

く表 1>

(a) (blI) r;(.djl.L L::'(a.)I

m 1 -5 5 _ I,.1.2.:'

ち 1 2 5 .5

(4)式の確率 pを0を固定 してあらゆる一七,S,m{t7･芦?いて加え合わせると

Cになるか と言 うと必ずしもそ うならない｡それは,例 えは, C～～ 1の よう

な状況を考えてみれば明 らかであろ う｡この時は,孤立 しているのは,空格

子点であって,空格子点で観 まれた板子の集団などほ無いに等 しいはずだが,

C～～ 1であるO これは,上述の クラスターの定義からはみ出している原子の
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集団があることを意味しているO これは,クラスターを ｢鳥｣と言 うならは,

｢大陸｣とで も呼ぶべきもの'セ ∴璃周 を空格子点で囲 まれていないものであ

る｡ 大陸は,渡慶の高 いとき初めて発生するか ら

1
- 冨 p (ち,S,m)

CtISIm

0 P

(5)

Pc 笹 critic里 percolaもion concentration と呼ばれ ,いろいろな
1)

′格子系について,その値が調べ られているが,厳密な値は求め られていない｡

pcの値だけでな く, C≧ pc での f(C)の振舞がわかれば,大陸の生長の様

子が判 って くるはずであるが,それについては殆 ん ど研究はない｡

我 々の′モデルでは,クラスターは ,それぞれ独立 した系をつ くり,それぞ

れの クラスターの準位構造は,有限次元の問題 として簡単に求め られるので,

全体系か らの差引きとして,大陸の性質を論ずること.'即せ きるo

〔5〕 モ【-メ ソ ト

以下では,全系の状態密度 とその k-旦成分 (光吸収 ス誉 ク トル)お よび

電気伝導寵の モーメン トが湛慶 C,の函数 として厳密に求め られ ることを示すO

状態密慶は

も(E)- < ∑(0伍C∂(宜-H)電l°)>Ave
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- < ∑ (O璃 8(E-H)電 極 >Ave

とかける｡但し,く - >Av はあらゆる原子の配置にわたる平軌

a故- 歪 eik●Rjai

であるム 光 吸収 スペ ク トルは

S(E)- N< (old.♂(E-H)帝 o)>Av

- < ∑ (ofae 8(- H)宝 H )>Ave,m

(6)

(7)

(8)

と与えられ る｡但 し N は便宜のためつけた｡

原子の卿起状態が電気伝導に寄与する状態であるとする.と,系の電気伝導度
2)

を考えることができる. 1個の原子的励起に電荷 eを与えると,その時間相

関函数は

β

･芦Ⅹ (ち) - < j' d号 T r i e-βH J x( - 甜 J x (i) i >Av (9)0

で与えも れる｡ 但 し ∫

乙=T er
- iji-:I

J ′- 一上三 ∑
･ も {2,m}Xem Vem a言 am

Jx(七) =exp〔iHt/aJJx exp(-iHt/hj

Ⅹ2m 格子 ベ ク トル (武2-Rm)の Ⅹ成分

高温近似をした相関函数を 1vxx (i)とか くと

1

+xx(t) =芯 ‡言 < Tr〔Jx Jx(七日 >AV

D(幻 ,S(E)のモ-メソ トは
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読,d=-吉t_/;En D(i, dE

1
C < ∑(olaべHn

arm )>Av (14)

I

( n ≧ 1)

Mg)- c

Jsn)- 吉 < ∑ (Dial HnaT" )>AvIJ

･to)- a

vemの代 りに新 しい変数

fem- ( 1

0

ぐP,mが ,最近接格子点の と_普)

(その他の場合 )

とその F｡urier変換妄ぐ㈲

こ (幻 - ∑e-i奴･o
0

(♂: 巌近接格子点 を結ぶベク トル)

(151

(16)

を導入すると,

n

･(bdエ コ｣ ∑ ･･･∑ = 町 - I(kn)
eNn kl- kn

X< p (汝了 施 2lp (故 2-k 5 ) - P (kn一虹 † )>A.Ⅴ ( 17 )

p(A) - ∑ e-i旺･'fte
(.e)

(18)

･･･∑ ((kl) ･･･((kn)
- knl､､

×< pト kl)p(kl-k2)･･･拍 nィ kn)p(kn)>Av

(19)
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となる｡ また (15)式を 七について展開 して

㌔Ⅹ(ち) - 志 孟 告 .(宝 'n
(20)

で Mtn)を定義す る と, これは･㌔ Ⅹ(ち) の F占urier変換で与え られる伝

導鮭 oxx(W) の n次の能率

f .wn a(a,i d6, .

に比例す る量であることが容易にわか るoMEl'は 2つの Jこくと n個の Hか

らなる積の traceで専けて,例 えは ,

(o)

Mc - < Tr(JLr2 )>AV

(2)

Mc ≦ 2′<Tr(Jx2H2,-(JxTtl2)>AV

(41
M =

C 2<Tr(Jx2H4-4JxHJxH 5+5(JxH2)21 >Av

(6)

Mc- 2< TriJx2H6 - 6JxHJxH5

+ 15JxH2JxH4- 20(Jx H5)? 1>A V

M(2n+1)= o
C

(n- 0,1,2,･5 ･- )

であるo

伝導度の場合 も,< - >Av Kつ い て は Four:ier 変換に よって･M(Dn),

痩)と同様にかける｡例えば

- TT{JiHn,,A, - 欝 kT .･.･kEn+琵 )竃 " 輿 (‰ 2)

､＼

×< 沌 了 近2)pは 2~k51-P(kn+2-町 >AV

(22)

(17), (19㌦ (22)に.堀 われる.
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(25)

5う ー

の評価法は,桧原一米沢の論文に与えられている｡即ち, (25)を cumu卜

ant average(< - ㌔ と等 く)の積の和に展開し,

< p(kl) - Ptk占)>C = N Ps(C)8(汝1+ - + ks) (24)

とおけば よい.この方法を用い,tl,M㌘ (n- 0,1,.2)を求めた結果を表 2

に示 したO

< p(kl)p(k2) ･･･ ?鍵C)>A,

<表 2>

(状態密度) M去2n+11 童 o (n-0,.,2一･･･)

M去03= C

･去2)= dcv2

･去41= dc,4(.+ 1｡Q+4C2)

･ 去6-= 6cv6 (1.+5｡C+.59cP.9.dc5+4404)

･i81= 6C,8 (け 7｡C+7,2･C2･+2.24cS/

+2850C4+91dc5+742cd)

(光 吸収 スペ ク トル)

M回 = c
S

Ml(1)= dGVS

･M(2)- 6cv2(1+5C)S

M(5)- dcv5(1+10C+25C2)S

､ヽ

M(4)- 6占v4(1-+20C+74C2+121051S

M(51- 6cv5 (1.十50C+202C2+474C 5+589C4)S
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M(5)- dcv5(1+50C+202C2+474C 5+589C4)S

M(6)- dcv o (1+5Dc+517C 2 +2016C 3

′

8

+2450C4+296205)

M(7)- 6cv7(1+7Dc+940C2+4598C5S

+11496C4+15922C5+15629cd)

MIO)-.2e2 回 2v2N c2C

M(2)- 8e2 回 Pv4N c2(卜 C1 (1+2C)
C

M(41- 16e2 回 2 v占-N C 2 (卜 C ) (2+17C+10C2-16C3)C

これらのモーメン トの値 と,小 さな ク ラスタ-について計算 した同様rj:モ

ーメン トの櫨の差から,大陸 (及び,大きなクラスター)の状態密度,光吸

収 スペク トル,伝導度を議論するわ けであるが,まだ,̀巌終段階に至ってい

ないので ,研究会報告 としては,ここで華をお く｡
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