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此研究は大別して二つの目的を持っている｡÷~っは大きい非調和振動による

固体及びそれに伴 うphOnOnの不安定性を考察すること,もう一つは或る

time scale以内ではmelting POint近傍の液体の素励起噂amOrPholユB

solid-SのPhononと似ているであろうとの予想からamorphOuSIsolid_内の

phononの振舞を先ず調べることである｡

量子固体の場合と同様にmelting point近傍でのPhOnOnの振舞を調べる

には非調和振動に対して何等かのrenOrmalized-perturl〕ation method_

を用いる必要がある｡ 此処では二時間温度グリーン関数の方法を用いた｡非調

和項を無限次迄取入れた系の昆amiltOnianは

OCI

II- (1/2)∑p(Ⅹ)2+VN｡十 ∑ (1/n!)
Ⅹ n -1

∑
Ⅹ1Ⅹ2…Ⅹn

Dn(Ⅹ1Ⅹ2･･･Ⅹn)q(Ⅹ1)q(Ⅹ2)･･･q(Ⅹn),-∑F(Ⅹ)∫(Ⅹ) (1)
Ⅹ

と書ける｡ 但しF(Ⅹ)は外力, r(Ⅹ)-< r(Ⅹ)>+u(Ⅹ)≡R(Ⅹ)+u(Ⅹ)とお

いてある｡ r(Ⅹ)はCartesian componentも含め一てⅩ点にあるatom の位

置<r(Ⅹ)> は平衡点'a(Ⅹ)は平衡点からの変位を表わす｡便利のため変換

u(Ⅹ)-班(Ⅹ)-1/2q(Ⅹ), iJ(Ⅹ)=M(Ⅹ)1/2p(Ⅹ) (2)

によ.りmass-re餌 ced cOOrd-ina℃e q(Ⅹ),momentum p(Ⅹ)を導入し

てある｡ 班(Ⅹ)はⅩ点の質量である｡又 Dは

Dn(Ⅹ 1Ⅹ2･･･Ⅹn)-Km(Ⅹ 1Ⅹ2･･･Ⅹn)/ 〔M(Ⅹ1)班(Ⅹ2)･･･M(Ⅹn)〕1/2
(3)

で定義 され･,一般にN体のPOtential (atomの総数N )の微分か ら定義さ

れるn次の force constant Kn と関係している. グリーン関数≪ q(Ⅹ)･,
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q-(Ⅹ′)≫ a,を導入すればその満す式は
●

00

a･2G(ⅩⅩ′)-(1/27T)8(ⅩⅩJ)+ ∑ (1/n!)L ∑
n=1 Ⅹ1Ⅹ2-Ⅹ･n

Dn+1(ⅩⅩ 1･･･Ⅹn)≪ q(Ⅹ 1)･･･q_(Ⅹn);q(Ⅹ′)≫ (47

となるO但 しG(ⅩⅩ′)≡≪ q(Ⅹ);q(Ⅹ′)3>a?. これを取扱 う場合に此理論

の基礎をなすdleCOuPling 近似は

n

≪ q-(Ⅹ1)q-(Ⅹ2)-q(Ⅹn);qI(Ⅹ′)港 -･∑< H q(Xj)> ×
i-1 j(キi)

<と q_(Ⅹi)'q(Ⅹ′)>> 十 ∑< H a(Ⅹk)> ×
i<j 汰(キij)

i<j<k i(*ijk)

≪ q(Ⅹi)q_(Ⅹj)q(Ⅹk);q-(Ⅹ′)3> 十 -･･･-

これを用いると(4)は

0く⊃
6,2G(ⅩⅩ′)-(1/27E)♂(ⅩⅩ′)+∑ (1/n.f) ∑

n=1 Ⅹ1- Ⅹn

(5)

Dn+1(ⅩⅩ11･･Ⅹn)<こ壬こq_(Ⅹ1)q.(Ⅹ2)･･･q_(Ⅹn),Iq(Ⅹ′)}> (6)

但しDn(Ⅹ1Ⅹ2-Ⅹn) は

Dn(Ⅹ1Ⅹ2･･･Ⅹn)-Ⅴ(Ⅹ1)Ⅴ(Ⅹ2)-V(Ⅹn)< VN(rlr2･･･rN)> /

〔M(Ⅹ1)班(Ⅹ2)･･･M(Ⅹn)〕1/2 (7)

で effective force c.oⅠきStant を表わす｡ これは effective potenti-

aユ<VN> より導かれ 尋 o
effective POtential は N体の確率分布関数 pN(Ⅹ1Ⅹ2-Ⅹn) より次の

如く求められるJ,
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∫

< vN(rlr2･･･rN)>-′･･･faR'ldR'2･･･d-R㌫vN(Rl十R'1,R2+R'2,∴,

RN十R㌫) PN(R'1,R 2 ･･･,R ㌫)
′

(8)

where

N.
pN(R'1･R'2I-,R右)-(2汗 5"f･･･f弛∴弛 2･･･dkN< exp(i∑隼n-1

N

un)>exp巨 ∑kn･R去) (9)
n-1

N

pN は上の如 くchara.cteris七千.c funcもilOn < exp(i∑ kn･un)>n-1

より求め られ る｡ Culnulantの方法を用いれ ば PNは或近似の範商内で求める

ことが出来 る｡

(.6)式に於て n-1迄取 り,高次の グt)-ソ関数を無視すればrenormaliz-

ed_harユnOnicpr10nOnSが得 られ る｡ 此近似の範囲内で 正体ポチ ソシャルを

二体ポア l/シャルで近似し,そして確 率分布関数に就てGauSS 近似を採用す

れば two-t)od-y effectivePOten.tial は

< v2(rn)> -(2W)-5/2(de℃ A(n)rl/2faR′v2(R′)expi-

(1/ 2) 芝 ( A(n));i (R'a-Rna)(RあーRnβ))
αβ

W'ner'e

A(n)-(< (una-u｡a)(unβ-u｡β)> )

冊

(117

但Lu｡aは原点に於けるatOm の変位のa一成分を表わすo

iceの固有振動を決め る式 はeを分極ベ ク トルとして､
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w2e(近,a)I-(N/M)V2(k)汰(k･e(k･q))<exp(ik･un｡)･>

+'N/"'n(至｡)〔v2(k+Kn'(k+KnH 'k+Kn)･e(k,5')y

<expli(k+Knt)･un｡)>⊥v2(Kn)K｡‡Kn･e(近,q))

< exp(iKn･un｡)>〕
KHこ逆格子べ 9.トル

吐乳

但しun｡-h-n- u｡ であるO第 1項第 2項 は夫々縦波横波に対応す るo mod--

ulation factor<exp i(･･･)> をま明 らかに逆格子ベクトルの分だけ横波
の方が大きく,此は横波の不安定性を導く,このようにして液体と固体の相違

をelementary-eXCitationや -?である叫 0堅 n-の立場か ら見た場合,横

波の不安定性を一つの考察点とする立場か ら論することが出来るものと思われ

る｡ 此に関する詳細な議論は紙面の都合上省略するQ 又'各種のSLlm rule£

り格子の不安定性を論ずることも出来る｡

.次に液体の中の素励超をも考察の対象とすることを目標にして, amorph0-

11S-_-SOlid-の中のphOnOnを調べる. 此場合の問題点は適当なreference

systemを見出も難いと云うちとである.L一ダ リ'- ン鏑 数 Gaa′(nLn')≡くく u.

(r))川a'(n′)=参 a, の清す式は

舶 2Gaa′(nn′'-慧 ′6,(葦n〝,Kaa〝(nn〝申 a〝左′(nn''1-

Ga″a,(n〝n′))-(1/27r)8(nn′)8(∝a′) (13)

但しSOlid- の中の原子の質量はすべて等しく' これをMとした｡ Kはhar-

mdnic force constant である｡ (1311式を調べ るためにFOurie･r 表示を導

入する｡ .∫

Gaa′(nn′)-(1/(2打)3)/akGaa′(a,辛)explik･(Rn-.RP′)〕
閥

周期性が失われているために.G(近)はnn′に依存するoすると
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Ma,2Gaa′(n,k)-∑ ∑ ■Kaa′(nn′)†Ga′′a′(n,kト
α〝n′(キn)

exp〔ik･(Rn′-Rn)〕Ga〝a′(n,,k)チ-(1/2花)轟 αa′) (15)

(15)式に対してatOmの筆問的配置につ き平均をとれば次のようなhieT'arChyL

equ-ationsが罠･･られる｡

Ma,2d G(n,k)>n-f且Rn′n2(n′/n)K('nn′)†< G(n,k)>n′n

-exp仁 ik･(Rn-Rn′))< G(n′,k)>nn′)-(工/27E) (16)

Ma,2< G(n,近)>n′n-fdRn′′n3(n′′/n′n)氏(nn′′)×

(< G-(n,近)>n′nn〝-exp巨 ik･(Rn-Rn′′))×

< G(n",近)>n′nn′′チエ(I/2符 ) etc･ 仕琵

但しベクトルformを採用したo又< G(n･k)>nln2･･･nm はRnl,Rn2,

Rnm以外の点にあるすべてのatOmの配置に就てのcond･itilOnal average

である｡ n2,n3 は2体, 5体分布関数である｡ (16),(用式等に就て議論すべ き

点は多りが,此処では最低次の近似の結果に就てのみ論 じたい ｡ この近似は

と G(n･k)>n ′n=< G(n,近)>n (芝pu;芸.lxllCmriytSit.anlline) (18'
なるd-ecoupling を施すことである｡ 従って固有値をきめる式は

det 1M叶 エイ a克′n2(n′/n)氏(nn′)〔ト

exp卜 ik･(R｡一㌔′))〕巨=o ug)

となる｡ 此近似の範閣内では勿論PhOnOnのd-amping は生 じない｡ これを調

べるには(18)よりもう少し進んだ近似を採用する必要がある. (19)式 はPair

potent土alとpalr corT･elation flユnCtionが既知とすれば,上述の近似
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の意味に於てphOnOnの固有振動数が求まることになる｡

此結果はmelting point近傍のみに着目すれば液体内のphOnOnにも或近

似の範囲内で適用出来るものと考えることが出来る｡但し此場合振動は本質的

に非調和的であるので force constantKはself-conistentに決められ

なければならないと云う 甲elf-consistent phonon theoryをa･morpho-

us solidsに適用しそければならないと考えられる｡ このような結果は実験

的にも見出されているように思われる.

具体的な数値計算は,Lennard--JonesIPOtentialをArに適用して行っ

た｡ 又,pair a-istribu-tion functionは実験値を用いた. 計算結果の概

略t,よ以下の如くであ'る｡データーの解析が未完成のため定性的な振舞につ きの

みのぺる｡

4(A~ー■)

k
c:-1

1 2 5

a12 -versus 近 curne

此処に得 られた結果は,他の方韓により求 られた他の計算値とも一致してい る.

higher oI二d-erのCOnd-itional aVe-L･age より導かれるhierarcqy方程

式を解き,amO‡?hOus SO.'iitd-8!glassy solid-Sの中のP'hOnOnのloca-

1izedstateB･damping をも取入れた硬体内のPhOnOnの鍔舞を誘ぺ るの

が此研究の後の部分の目的である｡庇は目下進行中であり,詳細な議論は省略

する｡ ′
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