
‡-5.不規則系に於けるphQnOnmode

京大 ･基研 武,･野 正

自然界には不規則 な巨視的樟造 菅持つ多数の物質が存在す るが,概略的に云

えば其等 は沢の如 く分類することが出来 るo

i structuredi'sordered system

例 amorphousとInd glassy solids,iiquids,etc.

荘 cellulzirdisorder system
例 alloys,mixed crystals,etc.

艶 type Iplus type且･
例 mixed ainorphous solids,liquid alloys,etc二

電子構造 の場 合と同様 ,これ迄主 な理論的研究は殆 ん どすべて type io')不

規則系に限 られてきた｡ 箪者は最近 type I と type宜('D不規則系内の素励
起 o')エネ}L,ギー扶態を統一的に取扱 う理論o'3構成 を試みているが,ここでは研

究会の性格及び紙面の都合上 type 王o')不規則系のphononmodeに話 を限 る

ことにす る｡

尚蔽体内に於て通常aj音汲o'D外に固体o'Dphononに対応す る素励起 が存在 し

得 るか否か問題 となるところであるが,少 くともlligh freqじerlCyexternal

disturbanceに対 して液体は固体の如 く振舞 うと云 う予想 から, もしこのよ

うなphononが存在す るとすればそれは可成 b高い援助数 を待 ったも0')であろ

うことが予測 され る｡其他液体内でe)原子 a)vibrationalmotion と

diffu9ion-likemotionejか らみ合レ､振動の非線塑性等問題点は多いが,

一応固体論の立場 から革を進め ることにする｡

グ リーン函数 Gaa′(nn′,七一t′)-q=ie〔±(t-t′)〕<〔ua(n,t),
Ua′(n′,t′ )〕>(n'･lattice sJite,a:Component)の Fourier変
換 Gaa ′(nn′,W)を考え ようO これは harmonic or renormalized

harmonic 近似 o'D下で次式 を溝す.
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G-.(1/21打 ) (Mw2-K)~1 (symbol'icnotation!)

(1)

Mは surequantity,Kは random quantityと考 えるe)がtype l色)不

規則系である｡phononの self-energyE を次式に よb導入 しようo

<G>-くG>1-(1/27r)(Mw2-2)~1 (2)

但 し<G>はGの系内CJすべてa)原子eJ空間配置に就 き取 った平均値 ,<G>1
は系内の一つの原子の位置を固定 して ,鹿のすべての原子の位置に就き取 った

conditionalaverageであるoGの運動方程式を<G>に就き次の如 く表

すo

G=<G>+<G> (A-I)G (5)

次に以 下orD式によりtrLHlSitionmatrix r及び wavemこltrixBを導入 し

よ■ぅ｡

G-くG>+くG>T<G> and G-点くG>

す るとTは

T-くG>+くG>(K-I)T

を溝 すことから

T-(K-a)B

orD関係が得 られるo Eを決める条件式は

く T>-0

(4)

(5)

(6)

(7)

と在るが,これに(6)を代入 し(4) の第 2式 を考慮すると seif-energy

を求める式は次U'D如 くなる0

3-<KB> with G-1+くG>(K-2)G (8)

(8)o'3もっと具体的な表式 を求めるために operator
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0-KB (9)

を導入 しようO すると(8)a)第 1式a)expl享Lcitexpressionは

E ( k)-p lg 2(Dn)くC(On)〉on i 卜 exp(ikn) idn
(10)

となる0位 Lpは原子の密度 (numberdensity),g2(On)は 1に規格化

されたpaircorrelation function, <0(On)>on は原点にある原

子 とn番号の原子の位置を固定 して取 った q(0n)U)条件付平均値 である.

最低次の近似は

I-<K>くG>-くK> (一日 )

と云 うdecouplingapproxim訂tionを採用することであyh,此近似0,3下で

は pl10nOnの固有振動数は

W 2(k)-(p/M) ∫ g 2(On)K (on) i卜 exp(ikn)idn

I(12)

と審 くことが出発 る｡ これは quasi-･criy.Stallinea.pproximationと呼ぶ

ことが出来 よう｡(12)式 を Iiquidargonに対 し適用 した計算結､晃 を図

示するo 1)(a)は挺汲 ,(b)は横波 に対応す る.尚paircorrelation

function,forceconstant が導かれる原子間 ポテンシャル･匿は他のデー

タから得 られるものを採用 してある｡図 に於 て丸点は Rahmanの計算敏実験の

結果 であ9,2) ×点は Sk･61dandL｡rss｡n U)実験結果 である｡ 本計算は

液体内で横波 の存在e)可能性 をも指摘 した最初o'Dもe)であろ うと思われるO

こ の近似計算は甚だ粗っぼ く,原子の三体相関等を表 わす多数U)顔-が無視 さ

れているの匠 ,一見実験 との一致 が可成良いe)は何を意床するのであろ うか.

庵 く粗 っほい計算が実験結果 と可成 よく一致 し,少し近似の持直を上げ ると実

験 とo'3-敦はむ しろ悪 くなるのは物理に.於で数多 く経験 されてい るところであ

るが,此処 では此間題 は次eJ如 く考 えたい｡実験によb観配 される物理量此処
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では原子間ポテンシャルとpaircorrelation functionは barepoten-

tial,b一arepaircorre一ation functionではなく,原子間orD多体相関 を

反映 した effectiveorrenormalizedpotential,paircr!耽elation

functionであるO現在七 g)よ うな考 え方を数学的に定式化 することを試みて

いるO上記の ことは一つの考 え方o'D試みであるがもしこれが事実であれば これ

はdisordersystem 一般に共通 の事 である0')ではないかと云 うo'Dが聾者の

予想 である｡

其他不規則系内のphozユOnmOdeに就 き穿 きたいことは数 多いが其等は此処

では一切省略するo
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LiquidArgon中 の phonon

-655-

LITI


