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固体の熱膨張とソリトン

京大 ･工 宗 像 豊 哲

従来固体の熱膨張は系の自由エネルギーF(T,V)を温度 Tと体積 Vの関数 として求め状態

方程式 p - -aF/avに基づいて議論されてきた｡我々は熱膨張の動的側面を考察し,非線形
格子波の変調と熱膨張の密切な関係を明示した｡

A.ModulationとaveragedLagrangian

次のHamiltonianLHをもつ-次元格子系を考える.

Ld- 若君 か f∑ [r 三′2- pr:/ 3 h o･ qr:/4 h o2 ] ･r n- u n - u n- 1 (1)n

ここにu,nは n-thatom の平衡位置からの変位であり,p>0,q>0は非線形性 を規定するパ

ラメータであるO変調の問題 を考える為に LLnを

C-〇

LLn- = 少meinO･ 0- kn h o-QJ(k) t ･7n=-CO

W(k)-2J77jfsin(竿,
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と展開するO (ho･,T- 0での格子間隔 ) 次の3つの仮定

① 基本モー ドの振巾中 土1は order6(≪ 1)

④ 少,nは slowlyvarying;

∂ ∂
-～-～0(e)
∂x ∂t

④ 少Tn(7n≒±1)は 中 土1により断熱的にきまる.

の下に(2)をLagrangian及び(1)に代入することにより,系のaveragedLagrangian及びHam-

iltonianくど及び〟 を少,nの functionalとして書き下す事が出来る.但し

云(x･t)…吉 I.2万dOA(x･i;0)O

Eの lowestorderで次の変分方程式をC2Tから得る.

-生sin2(笠 )Ih L,23 但し+,x-訂+o･GX ho2 84

-4'1,tl+2iw(k)A,i+2ih｡(i/M)sin(kh｡)九 x

+(f/M)hZcos(kh｡)ゼ㌦ xx+2puZ(k)+1仇 ,〟

-4ipsin(kho)ゐ2(k)少_1少2′h0

-12qa･2(k)sin2(材｡/2)+行_1/A.2-0

少 2- - (ip/ A . )co t( k h｡/2 丹 f

+,n-o([7nl.->3)

自由端の境界条件より(3)は

･o･- - 器 sin2昔 )困 2

となる｡ 座標系

f-x- 1t(A-坐 - groupvelocity ),i
dk

に移行すると(3)～(6)は nonlinearSchr6dinger方程式
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i畑 +筈+ 1,Ef･Q(k,I項 2少 1-0

に帰着する｡但し

Q'k)--2[2p2｡1-3sin2号 ))+3qsin2(等 )]W(k)/h喜

… -U(k)K (k)

(7)

K(k)>0の領域で NLSeq･(7)はソリトン解をもつことが知られている. (下図参照)

軸 椎 そ了首三一ト(り〉O

B.Envelope ソリトンと熱膨張

NLSeq.(7)のone-soliton解す;olは次の形をもつ.

現01-Asech(A郎 )(i-Eo))eiA21Q(k)Li/2′̀ヽ_′
(8)

但し

石(k)…ノQ(k)/W′′(請.

(8)で表わされる励起に対応するエネルギー Esol(A)と1atticeの伸びrsol(A)早ま次式で与

えられる｡

Esol(A)-[4flAl/A.Q(k,]×[4sin2(笠 )･9(k,LAI2] (9)

′ヽノ

但し, 9(k)はp,q･kの函数o

･sol(A)…J嬬 d3 - 16psin2(等 )LAl′[崩(k,]
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次の手順に従って熱膨張率∂を求める｡

① firstBrillouinzoneを巾Eの segmentki(i-1･2,-I27C/hoe)に分ける.各 kiは

e/(27r/L)-

ケの自由度を持つ. 但しLはT-0での格子長さ｡この自由度は又,各々 27r/E程度の空間的

拡がりを持ったeL/27rケのソリトンが格子上に分布すると解釈する事が出来るO

④ 各 segmentkiからの熱膨張-の寄与 AL(ki)は

AL(ki)-3i < T sol(Ak,)>
2 7r - rti

で求める｡

③ totalexpausionは

AL-∑ AL(ki)- 6-1J dkAL(ki)…L8
ki FBZ

④ thermalaverage< > は

(:×⊃

･f(Ak)> - 嘉 Io dEsolf(Ak,e-ESOl/kBT 'fは任意の函数 ,

で定義する｡

以上から我々はT-0でexactな膨張率を得ると同時に高温領域においても∂exactと同じ傾

向をもつ∂を得た｡(以上の議論の詳細及びreductiveperturbation法との比較については文献

1を参照 )

C.Envelotieソリトンの相互作用の効果

ソリトンの相互作用の効果を調べる為に(2)式を拡張して次の展開を行う｡

u n-三 言 少ii'｡imiei, oi-ki X -W (k i ) i
も=17ni=-…

このとき averagedHamiltonian〟 に対して

∫_
五-∑LU(A(i))+Luint｡ra｡ti｡nz,=1

H interaction芋 [3q-2p2] ∑i幸j

xJdx座fi)L2座シ̀)L2

sin2(i h )Sin2(iiii)
2 2
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を得るo L訂int｡racti｡nはEnvelopeソリトンの2体相互作用を表わしているo B.におけると同

様の手順で∂を計算すると∂｡Ⅹa｡t にみられるsaturation効果 (高温になると∂の増加率がに

ぶる)が一層顕著に再現されることがわかった｡

D.変位一変位 相関関数

以上の envelopeソリトンの描像に基づいて格子系の変位-変位相関関数

sDD(K;B)≡菩n,/_;dte-iklxnIXn']'iB(i-t')く 仙 )un′(t′)>

を求めることが出来る｡

Bp-W(a)+A (A>o)

(13)

におけるpeaklshifteddampedphonon]とsmallK,Bの領域でのみ寄与をもっ熱膨張波の伝

播から生 じるcentralpartの2つの部分からSDI)(k;B)がなりたっ事がわかった｡ (§C,D

の内容は Journalに発表予定｡)
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Krumhansl-Sriefferの論文によって,非線形 1次元系における Solitonの統計力学上の役割が

非常に重要であることが認識されて既に久しい｡彼らは ¢4系の静的及び動的性質に対する

soliton(domainwall) の寄与を調べた｡1)

一方,分子動力学の computersimulationにより,この solitonの役割は確認された｡それと

同時に, S｡litonが Br｡wn運動をしていることが判った｡2･3) この Br｡wn運動は solitonと

熱励導されたphononとの間の衝突によるとして･Wada-Schriefferによって調べられた04)我

々は,さらに進んで.完全可積分ではない ¢4系におけるsolitonとphononの間の運動量交換
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