
不 規則系 の統計物理学 (秤)

(京大基研 ) 松 田 博 嗣

§10.SpectralGapsof 鎖B十AC)-TypeCrysta一s

この節では,例えはアル カ リノ､ライ ドの混晶 (NaCi十KCl)の場合U)よう

な置換型混晶 (AB十 AC)型の系のスペク トルに対､す る考幾を行 う｡

まずABとACのスペク トルが下図UJようなものとしよ う｡

図 1 0 ･ 1

AB AC

W

混合させる｡

(′の蜜量れ生｡が Ba)A,lB よ りず っと大 きい,つ まりMc≫M Bg)場合には上

図は,次の ようlICな り,AB,ACに共通 なスペク トル ･ギャ ップが生ずるO

我 々が 問題とす るのはABとACとの混合に よるギャ ップの変化で ある｡

一一5rTLか-



樋 博削

/図10･2

AC

isotopicimpurityを含むRosenstock二Newellmode一 (215)を例(/1とって,

考察 しよう｡K及びK′を各々 centralforceconst.及び nol卜Central

forceconst.とし,M-MA,Ml≠MB,M2=Mcとするo Ml,M2,M a)大小

関係に従って, periodicsystemの balld 構造は図 10･5日 ), (ii),('117)

の三つの場合が ある0 度暮の夕子軸は 2(K+2K′) を単位に した(02であるO
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不規則系の統計物理学 (汁)

(ii) Ml<M<M2
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まずL11三 2(K十2K′ ) MTl,32｡三 2(臥+2K′ ) (M-1十MJl)(α-1,2)
を定義 して 〔122,{21〕が不規則系で yapになるため甲条件を考え ようo

必要条件 としては, γ三 一M-1-1-M2-1I/M-1を定義すると, γ〉 1
ン̀

なることが直ちに判るO実際 もLr≦ 1ならは図 10.5か ら見られるように

3211≦L22とな一り区間 〔92･仏 〕は純AB叉は純AC結晶の band を含むこと

になるO 不規則系では部分的に純AB又は純AC結晶と同 じ構造をもった十

分大きい clusterが存在する確率は ,Oでない_のでLedermannの定理 より区間

〔122,91〕 は gapとはなり得ない.

ところでγ〉1は gapのための十分条件で もあろ ことが示されや0
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(証明)

fixedisland とfreeislandの観念を導入して議論を進めようQ系の構

造は次式で与えらjLるとする ｡

-ass(nl･n2 n5) - tN":. orM2 nl'n"2十n5≡ eT(',ednd

結晶はNaCl 型 としよう｡平面に射影すると図10･4のようになる｡

Mを益にすると全系は力学的に独立ない くつか0)系に分散 される｡

M

Mα M

M

風10･4

こ5)各々0)系を fixedisland と呼び,そU)時全系の高い万か ら数えて第

n番 目の･-jLa動数をen,もともとU)系の第 n番 目a)振動数をQ)nとすれば レ-リ

ーの定理lr-よってQ)n之 聖no

次にMを下親の ように分割するQ

M

⑳一一･一--､～-I-- ･一句 扮 - ･- ･一一 ･･ .･-･ .-

M′ M′

(M′十M〝-M)

凶10･5

この ようにしても全系は力学的に独立ない くつかの系 (fre.eis一and)に分

離されるO この ように して得られた系全体の第 n番 目q)授動数をG)n とする

と,質量分割は-の forcecons.tant のバネの弓畢さを ロに した畢であるか ら

-:.て∩7.



不規則系の統計物理学 (ly)

Rayleigh の定理に よりaJn2IWnとaJn が成 り立つO

令,質量MI OP原子がNl胤 M2 がN2 ゝ, Mが Nニー(Nl十雨2)個ある場合

を想定す るo NtLを中心 とする fixedis-and の最大自乗振動数はBa-2(K

十2K′)もであるO

①

こ0)freeis!andの最大 自乗振動数は

freeislandとして第 10.6図

のよ うな系を考える｡ た ゞし

積---幸C)方向の振動を考 えること

とにす る ｡

抄 は切 り取 った (つ まり

islandizationした)mass の

一片で あるO

A/iK′
㊨②o)massは21 itiす打,i

1VtKI
抄は㌻て首手許-7であるO

12｡-2(A+2K') 脇 十島a )
′

次の 日東振動数はt21-2(K+2払′)孟故 {2a> 12 a ,に注意するO
故に fixc:disland 系では

聖邑= 夏 1 for l<n < Nl
freeisland系では

石 2 -lu)2 for Nl十1<n < N
が成立ち

I_I-_;-TITt

> wj 1 - 91

= 瑚1十1 >_ 叫 十1 であるO

γ> 1のと きは夏1 〉 L12 となるQ
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従って 〔322,夏 1〕 は gapになるoつ まりAB十 AC (混合)でもgapにな

る｡ 赤外吸収を考えれば吸収スペク トルは次の ようになるであろ う｡

Ⅰ

混晶の赤外吸収叉は反射率の測定に よると (AB十AC)型の場合強度の

ピークぱーっでB,Cの濃度変化につれてピークの扱幼数が移助するいわゆ

るamalgamationtype(a-type)とピークがB,Cの各々に相当して二つあ

りピーク0)授動数よりむしろ各々の強度が濃度 と共に変化するいわゆる

persistencetype(p-type)とに分現されるo上のモデルだ と.γ> 1なら

ば f>type,γ電1 ならば 町type,となる筈であるO因みに実験結果を表にまと
めてみると第 1表のようになる. 〔G.Lucovskyetal,I(.Loca一ized

ExcitationsinSolids′ (EditedbyR.F.V晦日is,PlenumtpregS,New

York･1968)Ip592〕,酎･MatsJudaandrT ･Miyata･Pr;0,g･1-heor･

Phys.Suppl.No.42印刷中〕これで見るとγ- 1が大体 a-,型とてp-型の境

になっているようである｡上のモデルだとγ< 1で p-型は必ず しも理論的

に排除されないが γ> 1で a-型 と言 うことはあり得ないOこの ような混晶

があればそれは ここで考 えたようなRosenstock,Newe汗 modeTが元 貨的に悪

いことになる｡このような意味で実験 と理論の比較は∵興味が あるで あろう｡

.小耳∩く)__



不規則系の統計物理学 (lV)

第 1表 旦BxCト Ⅹ -typemixedcrysta一

A隅 1) B即訂1)

C圧孟 --D･0282) Kす舞 010256)
CI

C1

o 結 -U･0625)

F2Ck 0･0556)

F2

S扇子 U･0512)

Ga(# o･0145)

Ga

Cd(0.0089)

K (0.0256)

K (0･0256)

Ni# U･lj171)

sr(百恵 U･0114)
Sr U).0114)

i蝿 1-4鶴-1i

c妊 1) r≡ m-Al type

Na扇『 o･0455) 0655 a

Rb庭『 o･0117) 0495 a

Tl短㌫ 『 0･0049)0755 n

co砿 『 o･0170) 0･002 a

ca扇『 o･0250) 0245 a

ba砧 『 D･OC75) 01074 a

cd〔訪 『 o･oo89) Zn一艇 ao155) 0･205 a

As虚 u鉦 55) Sb年去 『 U･0082) U･557 aorp

As (0.0155)

S (0.0512)

In塙『 o･0087) As (0･0155)
As(0.0155)

Zn(0.0155)

In (ODOU)

S (8.0512

p 扇『 o･0522)

setk ･010127)

P (0.0522)

Ga(0.0145)

Se(〇･0127)

1.52 p

2B8 p

2.17 p

O421 ?

1.21 p

Horiは このよ うな混晶におけ るgapの存在は同位元素不純物である頑 り力

a)法則に無関係に穿ず ることか出来ることを示 したO 〔J.･払ri,Proc.

Phys.Soc.92 (1967),97刀O ここではこの よ うな拡張を前節で述べた

MDTを用いて考えてみ るO 系の鮎miltonianは

H- 孟 忘Nm n (a(m),o(n))am*′an とするQ

た ゞLo坤 ま､sitem を占める原子め種類を示すよ｢
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この系がNA 個のA atcm とN8億6)Batom7を含む としよ う｡ 上か ら数えて

第 n番 目の固有値をPql とするQNA個のA atomをB atomに変えたとき,,n番目

の固有値をfu)nB,NB個の Batom をAに変 えた ときのそれをt2nA とする と･M

DTに より

l2n '- B,:恥 鮎 ≦uQnB.._NA

もし,32p+ANA+NBラ 12pfl を満たす整数 pが存在すれは

恥 "A 乞 LQp･NFA.N｡> 払 え L]p十NA十.

isotopicimpurityではVmnはDynamicalmatrixとLrj:る｡

Lshortrange,了｡‡】grange,いずれ もよいO)

fiosenstock-剥ewellmodelでは p- .0とおけば上の不等式は図 10･5刺 に

なる ｡

fiは Frenkelexciton.tighトbindingmodelで,従 って, この程度に対･

しては gapを discuss出釆る O

§11.波動函数の局在性

完全 に周期的な格子では,Bloch函数の例でも明らかなよ うに,波動函数

は系全体 に拡がっているAoこれが Randomnessを持つ系では, どの ように変

るで あろ うか ｡ この節と次の師では, この間題を論ずることに しよう｡

先 ず ,N.Mott に よる suggestion がある｡彼は ｢一次元の Randnm

systemでは波動函数が必ず局在す る｣と予想 した｡

〔N･Mott,Adv･inPhys･11(1968),50〕 J

一方, ConductivityとLocalizationとの関係については比lJlperin'が論

じてお り･ Random system では (localization があれは)A eo a(W)一口

となる事を示 したO以下,主もlperin の議論 を詳 しくみてみ ようo



不規則系の統計物理学 (1日

chargee を持ち, spinless の電子気体 (相互作用は していない とする

に対 してKuboformula を適周するとconductivity の ReaIpartに対 して,

次の式が成立する ｡

Re q (W)--空 色 空 了

n字 -∞

i(E)-f世十瑚
fiaJ F(巳 ヒ十7ia))dE (ll.1)

ここに fは Fermi分布函数であり, F (E,E′)は次式で与え られるo

F (E,E/)-3Z

d錨 ′)

1

手~三十

明 n･dipn/dT l2a(a-En)OL.(E,-E｡′)

lくnlptn'>12♂(E-En)a(じ′-En′) (11･2)

(1112)で pはmomentum o喜)eratOr で あるO

系0)Harniltonianをilとすると, (上目よfreeelectr｡n系を記述 してい るO)

coordinateoper;ltOr X とU)交燐幽庫 は

〔Ⅹ,ii〕=Ⅹfi-Hx

1
㍍

は

I
m

ニ

ニ p

これ より

<nlpけ >-荒くnlxln′> (En′サ ー)
従 って

n,i*n)
l<nlpln′>12_ m2

責 n′を n)<nJ'x7n′><n′I芸In>(En-E｡′)

- 堤)2 君,<n= Ⅹ-ⅩJ.･n,><n′-(Ⅹ-Ⅹn)ln>
∫

herexn≡ <nlxln〉

-e)2<nHⅩ-Ⅹn)2-n〉<Ci(ニconet)

-517-
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松出持崩

不等式 (11.4)を満たす localnzat′i'm があるとする. 次に,次式で与え
～

られる謂 分を考えよ う｡､

'J}L1

/o 芽｡′を ｡-)

-/
監

l〈nlp!n′>12

(JIJn-p-エー′)2

- F (i, L 十重(i,)
L'[)'2

0(ヒ-En)0(EH i(i)-ilJ!l′)dW

clef)くC/扇ぎ∂(巳TEn)-軒 1cp(ill)

#
finite

LU)嘉 が /lJR江する にめには

&iFtb(呈J-,鉦 紬 )- o(tl') で/£け詔粛 ならないコ
つ ま り, 牧 .i,1,凶 奴 か (11.4)が成立つ意 味で房 江 している/E'Lらは,static

∫

c(=ductivity はない ことになる O

では,実隙に封andom systeri-1で成功函数は 局在 しているか ?
(

これを次雨で巧､す ることに しようO

§12.fiandomnessか波立lJ函数に及ぼす効果

兵庫 的な例 として couplirlgCOnSt;lotKが 1である よ うなharmonic

linearchain を考えよ う｡

蓮 頭方程式 より

U n十1- mnW2Un-Un_ 1

=bnUn'-Un_1 ･ --くn<- L12･1)

そ して bnが random variableに なってい Q o

ここで chainの ensemble しっ La=りbn ajset-∞<n<cx3のellSemble)を考 え

∫
FJo

Fn(bn)- F(bn)を分布密度函現 とし･から･1-伏a)仮定を置 く｡

=515-



不規則系の統計物理学 (汁)

F(brr bm )=F(bn)F(b｡ブ (112･2)I

<>で eus′embleaver叩e を̀意味する'もU)と しようOそこで f(n)≡

<U2n),㌢(1-)三 <UnUn-1> なる-%iを導入 しよう｡ まずヰ 十 _1),f(0),

Ji(0)が与え られている もの とし, I(n),ダ(n) (n>0)を求める ことを

試みる ｡

次U･瓶 南武が,ます, 成立 し七再 O･[ (1-2･1_)を 平方 して averageするoi
fLn十1)=<l)2>'f,(n)十f(-- 1)-2くb>㌢(n) (:15･5)

又, (12･1)の両辺に Un /i';･.j叫rて eLISembleaverage な.と る と,

才(n十1)r-<b>fLn)Jy〔n) (112.4)

(12.4)を (12.15)に用いセ fいけ を消去する とダtI,,)広刈守 る油 化式か求

まる ｡

ノy,(n+2)十し1-<b2>)･IJy(n+日 +-(2<b>2-′<､b2〉-1)ty(n)･

-yLn-1)エロ (12･5)

Ll･2:'5)6').簾 を 一才 (n')-X'nGfj鹿で求めるO
P(Ⅹ)三又3 圭(1-P)-x2 十 (2㌢-β-1)Ⅹ-1ニ0

こ こ ¢こ

(12.6)

二
一T71J.Li

P三<b2 ),γ三くb>2

β=γならは

P (X)-(Ⅹ-1)fx2 十 (2-P)Ⅹ +1‡

ここで 0まβ≦ 4ならば P(Ⅹ)=ロの全ての根U)杷刈励 ま1であるO従 って
1

lUnl/TJlnと共に限 り克 く堕す よ うなことはない.

randollneSSが あるとP> γで あるか ら

P 日 )-2(_r-P)<0

†
P(-)--

こu)ことは 1を越す実根が膚に存在することを意味 している｡叉,Pト1)ニ

ー514-



松田博嗣

-2γ<0,P(--)<O である｡

Ⅹ- 1十tとお き, ItI雀1,0とP<4'の範蘭で近似的に tを求 めると,

Eii-

これに より

Ln

2(♂-㍗)
4-β

くUa>T 字 こ - N 2(町 γ)
くU20> (～-co) 4-♂

い flβ-rI≪1.)

(12.7)

I lβ-ri≪1 は,randomnessか小 きい ことに対応している｡ 与
次に ijorIandに よって註･義された degreeofldcalization rLる一義を毎1.人 し

ようO (cf.鋤性研究 10-4 page555)

L三組 吉1<j二nU2N〉-<L,ntPo>† (.2･8)

(12･7')a)静索 な評価やその裏 仕1.は相 当な幽艶を伴 うq)で<Cn7X7> ∠′n

<7Xl>が成立することか ら, (12.7)を用いて, locarizationO)upper

堅空車 を調べ ることに しょ うO'

顔 )

mn-M or附 (mass),}･/･i′-錘
餌 とh/i′ を得る健率埠専 しい とするo

w-孟 ･sinP I

<Uも>
そ して,糾e n㍗- Ln とし,gnP を sin2β a)函数 として数 値 的

<U20>
に求めてplo t L 7't . (幽 12.1)

p ztlt;.-



不規則系の統計物理学 (lV)

′--
-
-
/

h■■u

㌻
＼′ノ-/
mn-M

-
.～
-
ー･--
-
-
-
-
･-I
_
.._
-_

今は
･I/T
!JI/.

く2しだから

gapは出ない｡

L叫 N～ _一斗

1 siIl2p

馴 2･1*)

詞 より不規則系では =Jnlは n- cnと共に限 り71:く指数関数的に増 し得 る こ

と, そU)増し率Gi)上限はWと共に増大す ることが判 る√)

次に放,rland〔Proc.如y･Soc･A旦ヱ旦 (1965),529〕の結果を略述 し

て3-JAく｡ 系を記述す るSchrodinger方程式は次式で与 えられるO

-更 ヱ +Ⅴ(Ⅹ)p-K2Pdx2

V(Ⅹ)--EP∂(Ⅹ-Xn) (xnが random variab一e)
n

gn=Xf汁 1-㌔ とし,Pn の分布密度関数を

｡(en)-去√者 b-<P> と しよ うo

米i≦.X ≦ Ⅹi+1に対 して

早- AiCOS〔k(Ⅹ-Ⅹi)十ei〕 とおいて,

*)由は石井一成氏の計算による
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松田博嗣

degreeoflocalization を次式で定義する｡

L竿 N禦 ふく抑芸だ -2･>

そ して,今の場合にはAn/An_l那 n-∞で極東分布を持つ ことを仮定 しそれ

に対する稿分万程式を塵いて

L-iq2-をIq3-誌 q4十 口震)oo)

for一argek (つ まり, higherlergy)

が 求 まる｡

ここに ス三 品b, i,-i 昔 であるo
i:'l上は空頑U)敦点で朗 湖毛'=Lk件を与えた転調師 瓶はそU)点か ら十分範れた点で

二本鹿紬旺わためその霧巾か指斜路甑的時政鵜と共に増大する らしいことを述

べに｡これと波頭幽敏の局在性とIj)つなが りは次轟で論ずるO

⊥517-


