
融 解 論 の 幾 何 学 的 側 面

京大理 小 川 泰,種 村 正 美

§1.randompackingとの関係

斤力による体積排除効果が高密度における相関の主因だと考えると,体積排除という

強い幾何学的制約下でどう統計処理を行 うかが高密度状態研究の中心課題ということに

なる｡このような統計幾何学とでも呼ぶべき問題,特に randompacking(RP)の問題は

は融解および高密壷状態云理論と密接な関係がありそうである｡しかし樋口先生のお議)

にもあったようにその厳密な理論的扱いは一次元に限られており,計算機実験の場合に

もRPの定義自身が実喝方法に依存している｡数学の立場からはそれでよいのだろうが,

融解論の立場からはもし融解に関係したRP密度 伽 があればそれは無秩序相の高密度

限であり,ここで圧力が発散するが凝固密度 pf<_髄 が存在して regularpacking相

に転移するのだと考えるのが自然であろう｡そうすると相転移の起らない一次元での

RPは融解とは無縁な定義ということになってしまう｡ RPが融解と密接に関連してい

ることは確かだと思うが,その関係は単純ではない｡我々は stochasticgeomety(SG)

なる方法を開発して高密度剛体円板系を扱ったがここでは詳述しない2)｡

§20rderparameterは何か

SGの問題点の-は高密度秩序相 (結晶よりも広い概念として )の orderparameter

(OP)をどう定義導入するかということである｡以下では確率統計論の問題から離れて

OPは何かにっいて議論したい｡これを考

えるもう一つの動機はsoft-core模型の計

算機実験で無秩序相を高密度まで冷却して

得た状態がガラス状態か,あるいは何らか

の秩序をもった歪んだ結晶かという疑問で

ある｡また第 1図のような簡単な二体ポテ

ンシャルの場合に,単純な等方的結晶が基

底状態ではないということを以前に指摘3)
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第1図:2体ポテンシャル ¢(r)
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したが,そのt'きに何が起るのかを調べるためにも秩序の概念をはっきり.させる必要が

ある｡

さて通常 simpleliquidの融解を考えるとき,固相は最桐密度構造をとると考えて

fccのみを想定した議論を行う｡▲しかしHooveret･al.4)や吉田･鎌倉両氏5)の指摘

のように bccの方が安定な場合があり,第1図の例と共に簡単な系でも fccの不安定即

融解ではないことを示している｡面心立方,体心立方という名称が scに点を付加して
＼

fc占,bccになるという固定観念を与え,例えばこれら対称性の異る二格子間の転移を

考えるとき,÷度結晶をバラバラに分解して再構成する必要がある感じを受けるがこれ

は正しくない｡例えば fccは (001)方向に 1/Jf収締するBain一の変形6)によりbcc

リこなるO人間が星を勝手につなレJで星座を考えているようなものであり,格子点間のつ

なぎ方を固定して考えるべきではない｡格子は点だけからできている｡

3次元格子は一般に同一平面内にない三つの基本ベクトル ell'e2'e3を適当にとって

r-let+me2+ne3 ㌧(1,m,爪は整数 ) (1)

と表わせる.相似な格子を区別しなければJell-1 としても｢般性を失わない｡ ei

の選び方について独立変数は5ケで全てのBravais 格子が表わせるが,逆に見たとき

一つの格子に対するeiは一義的ではない｡以下の議論では simpleliquidの議論を想

定して,できるだけ対称性高 く-変数残すことにして

lell-le,I-IeSl-1

(el,C,)-(C,,C3)-(C3,el)-+

と限ることにする｡-1≦少≦ 1によって丁度傘の開閉のようになる｡こうすると

サ-1/2:fcc , 車-0･'sc , サニー1/3:bcc (4)

となって; fcc,sc,bccが-変数少で結ばれることたなる｡

ダイヤモンド格子は格子点に関して点対称でないので(1)で表わせない｡

r'-r+ (el+C2+C3)/(2(1+2+)I
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なる点 (四面体 ele2e3の外心,外心が四面体内にある条件としてサ>o)も含めて,

単位胞に二点として

サ-1/2:ダイヤモンド , サ-o:bcc

である｡

二次元では(1)-(6)に対応して

r-lel+me2

Iell-le2ト-1

(el･e2)-4

サ-1/2:三角 , サ-0:正方

r'-r+(e.+C,)/(2(1++))

サ-1/2:蜂ノ巣 ,一.サ-o:正方

(6)

(1′)

(2′)

(3′)

(4′)

(6′)

この意味でダイヤモンド格子と蜂ノ巣格子は対応している｡

三角格子で el/2,e2/2も含めて単位胞に三点とするとカゴメ格子,これに倣って

fccでel/2,e,/2,e,/2 も含めて単

位胞に四点とした ｢三次元カブメ格子｣

も考えること､ができる｡この格子はまさ

に無数の直線で編んだ寵目の感がある｡

(直交系でZ座標をmode4で書くと番

2図)
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第2図:3次元カゴメ格子のZ

座標をm∝le4で表わしたもの｡

このように結晶は単位胞内の格子点数で分類でき,分類毎に連続変数で関係づけられ

る｡各分類はbc9が(4)(6)二様にみられ,そこからダイヤモンド格子につながるよう,に,

縮退がとれるように派生することが判る｡

･森先生がOPは5体分布関数である7)とおっしゃるのは, ele2e逐 決める4体分布

関数だけではまだ不充分だという意味で肯ける｡決して5体で充分ということではないo

以上は結晶概念の枠内の話であるが, SGで行ったように粒子配位に対 してWigneト

Seits胞のような多面体を粒子毎に作 り,多面体の量的側面は捨象して面,陵,頂点の

数等で規定した多面体の分布を調べて,大多数が同じ多面体のとき秩序状態だというよ
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うに鋲序概念が拡張できそうである｡ sofトcore 模型の計算機実験について調べる準

備を行っている｡

著者はマルテンサイ ト変態について意織していなかったが,この研究会の様子を伝え

聞かれた寺尾 氏 (信大理 )から御指摘を受けた｡ここに述べたようなことは結晶学,

金相学で既に熟知のことかもしれない｡しかし結晶問の転移だけでなく,無秩序相を対

置させた融解 ということを考えることにより秩序とは何かについての知見も増しうるで

あろう｡
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