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要 旨

三角格子反強磁性 Ising模型に運動法則を導入し,縮重した基底状態の集合 (アンサンブ

ル)の性質を詳細に考察した｡目標とするものは,系の位相空間の構造を推定し,多数派スピ

ンと少数派スピンの比率 (濃度 )だけの関数のなんらかの異常性をガラス転移と関連づけるこ

とである｡
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第 1章 序 論

三角格子反強磁性 Ising模型は,最近実験的にも理論的にも大変興味を持たれ,多くの研

究がなされている.この系の特徴札 最隣接格子点が作る正三角形ですべての隣接対が反平行

なスピン配位が存在しないことであり,完全にフラストレートした系である｡そのため基底状

態が巨視的に縮重し,独持の振舞いが見られる｡

wannierl)tj:, この模型の基底状態の縮重度を厳密に求めている｡しかし,縮重した基底状

態の集合 (アンサンブル )にっいては,ほとんど調べられていないようである｡

我々は,この系に運動法則を導入し,動的性質を通してアンサンブルの秩序と乱れに関する

考察を行い, ｢ガラス転移｣と関連づけることを試みた｡

乱れた系の配位の特徴を理解し,位相空間の構造を推定することは,いまの模型より複雑な

系では,不可能に近い｡そのため,本模型について,基底状態アンサンブルの特徴の詳細な検

討を行なった｡

本論文の構成は以下の通りである｡

第2章で静的アンサンブルの特徴を調べ,運動法則を導入する｡

第 3章で乱れの定義と分類を行い,それらの諸特性を調べる｡系の静的性質及び動的性質を

理解するためにグラフによる方法を考える｡最後に動きをMonteCalro法で調べる｡

第 4章で系の長距離的配位の特徴を抽出することを試みる｡

第5章で非隣接スピン対相関のある局所構造をグラフのトポロジカルなっながりに帰着させ

ることを試みる｡

第6章で全体の考察をする｡

第2章 アンサンブルの静的性質と運動法則

最隣接格子点が作る正三角形で,三点のすべてが同じ状態になることが禁じられている三角

格子反強磁性 Ising 模型の基底状態に限ったアンサンブルの考察を進める｡
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まず菊池近似を用いてアンサンブルの特徴を調べる｡次に運動法則を導入して動きを定義す

る｡

2-1節 静的アンサンブルの性質

(1)菊池近似2)

基本思想は, ｢局所で起こりうることを尽くし,矛盾なく全系をおおうという条件で自由エ

ネルギーが最小になるように,系統的にェントロピーの表式を与え,局所で起こることの相対

頻度を決定する｣ことである｡

格子点が与えられているとすると,いくつかの格子点からなる基本図形を定める｡この決め

方が近似の精度と関係があり,大きな基本図形をとるほど高次の近似である｡そして,高次の

近似と低次の近似のつじつまが,系統的に合っている｡

〃個のスピンから成る一つの体系と,類似な上個の体系を考え,アンサンブルとする｡(図

2-1)各格子点はN.,N_個のスピン,QH ,Q._J Ql,Q__個のスピン対をもつものと

するoL個の体系のおのおのにおいて,k番目の格子点で+あるいは-スピンの確率が xl≡

N./N,x2≡N_/Nであり,またk′番目の対で,++,+一,-+,I- である確率が,

yl≡Q十十/Q･y2…Q.JQ,y3≡Q"/Qである場合に,このアンサンブルはつじつまが合

うことになる｡

そこで,局所で起こりうることが,アンサンブル全体でつじつまが合うように可能な場合の

数を求めることで,エントロピーの表式が与えられるのである｡

以下では,図2-2の格子点Aにスピンを置く場合の数を求め,エントロピーを計算する｡

1 2 LII A kyI ～-1 H
････････-くトー一一〇 ht 4ySte【

A-･･･.･小 一0 2rd JyStem

O-一一⊥〇･一･-･･･････ ･･･.･･-･一･〇一一･O LI- Jry〆-,

図2-1 -次元格子のアンサンブル
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この計算方法は,次の三段階から成っている｡

(i) まず,B点に注目しつつA点にスピンを置き,CAには注意せずに,ただ対BAがっじつ

まを合わせる場合の数は,

3

9 =

(XIL)! (x2L)! gl(XLL)!=::::::::=::::===========二二..｣ここ.二....ここ...i_=i一 ｣

(ylL)!(y2L)! (y2L)!(y3L)! 孟(yLL)!Pi乙=1
(2-1)

(ただしβ1-β3-1 β2-2)

である｡

(ii) 次に,CAでもつじつまが合うための補正項を求める.まず,Cに独立にAにスピンを置

く方法は,

L! L!
go=
(XIL)!(x2L)! 丘 (x.L)!FEil Fl

であり,C-Aかつじつまが合うための方法は,

2
H(xiL)!EE:il

である｡したがって,Cに独立にA上にスピンを置くとき,結合C-Aでもつじつまが合う確

率Zlは,

Il-91 で.iil(xiL)!12 (2-2)

go i51(yiL)!?iL!
である｡

(iii)(2-1),(2-2)の9とIlをかけて,格子点Aにスピンを置き,対BAも対CAも共につ

じつまが合う場合の数GLを求める｡すなわち,

GL- 3Il=

である｡

〟個の格子点からなる(上個の)体系では,

-822-
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GL/- GLM

であり,着目する一つの体系では,

G - Gi l/L-GLM/L
′ヽノ

の場合の数となる｡よって,一つの体系でのエントロピーSは,

〟

S-klnG～-k(I)lnGL (2-4)

となる｡

(2)Hijmansと deBoerによる方法 3)

任意の基本図形に対するエントロピーの表式は,HijmansとdeBoerによる方法がある｡

(n)図形を基本図形に定め,その副図形を,(a),--･,(i),(7n)とすると,エントロピーは,

yen)N個の(n)図形アンサンブル,'yin)N個の(7n)図形アンサンブル,y三l)N 個 の(i)図形アンサ

ンブル,--･.,yf'N個の(a)図形アンサンブルのそれぞれのエントロピーの代数和で与えられ

る｡すなわち,

sn---Nk盛ay㌘ =げ pL'm'lnp㌘ (2-5)i,

であるoただし,pL?は,局図形の状軌 である確率であり勅 ま,その図形の実現しうる場Ip

合の数である｡またγ㌘∫は係数で,以下の方法で決定される｡
n個の要素から成る図形集合から二つの図形 iとjをとるo図形 iの中に図形 iがai,個含

まれているとする｡例えば,正方形には点も対も四つ含まれているとみなし,3を正方形,2

を対,､1を点とすると,α13-4,α23-4,α33- 1,α12-2,α22-αll- 1となる｡

a._を(i,I)要素にもつnX n正方行列をAとする｡L個の格子点からなる格子点上に図形リ

iを配置する方法が,EiL個あるとするとき,E乙を第 i要素とするnX l行列をX とするo

このとき, nxl行列Yを

Y-AI x (2-6)

で定義するoYの第7n要素が,求めるyn(n)であるo
(5)二次元三角格子反強磁性基底状態模型のエントロピー

HijmansとdeBoerの方法を用いて,二次元三角格子反強磁性 Ising基底状態模型のエ

ンドロビーを求める｡
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七点からなる最小正六角形を基本図形とする｡副図形は,点,対,最小正三角形,最小菱形,

最小正六角形であり,それぞれの図形に記号 i-1,2,3,4,5をっける｡

以下の式は,(2-6)式の行列』と,行列Ⅹを示したものである｡すなわち,

｣-
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0
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3

1

0

0
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1

0

0

0

1

0

0

0

0
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し

7
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6
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1

であるから,

-1
Y-A X -

1 - 2 3 0 0
0 1 - 3 1 0
0 0 1 -2 6
0 0 0 1-6
0 0 0 0 1

(2-7)

(4)
となるoしたがって, y5(1)- y 5(2)- 0, y5(3)- 2, y5 -- 3, y 5(5)- 1であ り , エントロピー

S 5払 (2-5 )によ り,

S5- -N k l 2正 3)pi'3'lnp三3'- 3∑l!4'pも(4'.npi
(4)

i lp

+i:18(5)pi(5)lnpi(5) 〕 (2-8)a

となるo以下では便宜上 pi -Xi,Pi … yi･ Pi-u乙, P乙…zi, Pも(5)≡-W･とおくo
(1)_ (2) (3)_ (4)

a
二次元三角格子反強磁性基底状態の副図形 (点,対,最小正三角形,最小菱形,最小正六角

形 )のスピン配位を図2-3に示す｡

以下では,独立変数を決定し,エントロピ⊥を計算する手法について述べる｡

図2-3より,確率変数の間には以下の関係が成立している｡

∬ +∬2 - 11

xl - yl+y2

∬2 - γ2+γ3

yl = u2

y2 - vl+V2

γ3 = 〃1

SDI- 221+ Z3+ 2㌔
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, p.tc'1 A.i.tC) i

X00 i蔓 V.!I )3

i. 2

E3 一T 1

g3 1

24 .. 4
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i.ttl p..†et ･九fltI

1 XXloxXX Wl p1 Isolated帆

6 XXXOOXX 叫 6 tenTltna1､鳩

6 XO00XXX 叫 6 angutarJrr

図2- 3 基本図形を最小正六角形とした副図形のスピン配位

刷は点,(B)は対,(C)は最小正三角形,(D)は最小菱形,

肺は最小正六角形,Ⅹは上向きスピン,0は下向きスピン,

(E)のスピン配位を基本要素と呼ぶ｡
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3U2 = Z2+ 2Z4+ 225

2zl- wl+ 3uJ2+ uJ4 + uJ9 + WIO

z2 = u,2+ W3 + 2W4+ u,5

Z3 = u,7 + u,8 + 2wg+ WIO

2Z. = W2 + zD3 + u,4 + W7 + W8 + a,9

225 = u,4+ u,5 + W6 + 3W7+ W9

(2-16)

(2-17)

(2-18)

(2-19)

(2-20)

(2-21)

となるOここで,+1スピンの確率変数 xlと-■1スピンの確率変数 x2の差を磁化 7nと定義す

る｡

7n=31- x2

このとき,確率変数 xi･yL･ u乙は 7nを用いて以下に与えられる0

31- (1+7n)/2

x2 - (117n)/2

yl - u2 - (1+37n)/6

γ2-1/3

y3 - ul -(113,a)/6

次に,変数』を次式で定義する｡

Z｡≡ (1+6』)/12

(2-22)

(2-23)

(2-24)

(2-25)

(2-26)

(2-27)

(2-28)

(2-29)

Z2- V2, Z3- 申 こ注意して, (2-15)(2116)(2-26)(2-26)(2-29)を用い

ると,zl,Z5が以下に与えられる｡

21- (1-6A-67n)/12

Z2- (1+37n)/6

Z3- (1-3〝‖ /6

Z5- (1- 6A+67n)/12

(2-30)

(2-31)

(2-32)

(2-33)

これから,Z･とwiの関係とエントロピーが最大 (極大 )である条件を用いて,独立変数をa

決定する｡

ェントロピーの極大条件払 (218)を確率変数pL!k)に関する変分を0と置くと次式であ
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る｡

∂S 5 - -Nk 〔2 = ^ilnpi(3)∂pi(3)- 3ニ スi(4)lnpi(4) ∂pi(4)
乙 乙

+i;ス乙(5)lnpi(5)∂p乙(5)〕 (2-34)i

したがってpi(5)-W･についてi

∑}乙ln zD ∂W.乙 2,i

- 1nu)16u)1+ 61nu)28W2+3lnw3aw3+ 6lnu)48W4+21nuJ58W5

+lnw66W6+61nu)76W7+31n u)8 6W8+61nw96zD9+2lnwlO8uJ10

-0

であるから

1nuJ6wi-0乙 (2-35)

が成立する｡

また, (2-17)(2-18)(2-19)(2-20)(2-21) を変形すると,u'.に関する独立な乙

四式を得る｡

W + 3u, - cl(7n･A)1 2

W + 6W + 3u,3- C2(7n･A)1 2

W + 3W -C3(m,A)6 7

W + 6W + 3W8- C4(7n･A)6 7

(2-36)

(2-37)

(2-38)

(2-39)

ここで, cl(7n･A) C2(7n･ A) C3(7n･A) C4(7nlA)Qも m,Aのある関数である｡

(2-36)(2-37)(2-38)(2-39)の確率変数 wl , u,2,u,3,W6･W7･W8に関する

変分 をとると,

∂∽1+ 3∂∽2-0
awl+ 68uJ2+ 36u)3-0
6W6+ 36u)7-0
8u)9+ 68W7+ 38u)8-0

- 827 -
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となる｡ラグランジの未定係数をα,♂,γ,∂とし,(2-35)(2-40)(2-41)(2

-42)(2-43)を用いると, wl･W2,W3,W6,u,7,W8が,次式で与えられるo

wl- e-ae-P≡t2u

w2- e-a/2e-P≡ iu

w3 - e｢♂ …u
-γ -∂ 2

W6 = e e ≡ su

w7 - e-d2eづ … sv
-a

∽8= e ≡〃

(2-44)

(2-45)

(2-46)

(2-47)

(2-48)

(2-49)

ただし, t≡ e--a/2, u ≡elP, S≡e-r/2,V≡e-∂である.

(2-44)(2-45)(2-46)(2-47)(2-48)(2-49),及び先に求めた(2

-29)(2-30)(2-31)(2132)(2-33)を(2-17)(2-18)(2-19)(2-

20)(2-21)に代入すると次式を得る｡

(1-6A-27n)/6- t2u+3tu+W4+ W9+ wIO (2150)

(1+37花)/6 - tu + u +2W｡+W5 (2-51)

(1-37n)/6 - 5W + u +2W9+wl｡ (2-52)

(1+6A)/6 - tu + u +u,4+ su+u+W9 (2-53)

(ト 6A+67n)/6- W｡ + W5+92V+3sv+W9 (2-54)

このとき, i,u, S,Vを独立変数として,W｡,W5,W9,WIO,Aを求めると,

W4- (卜 3Tn)/12 l u(t2+4t+ 1)/2

W5- u(t2+ 3i) + Tn

w9 -(1+37n)/12 - V(C2+4S+ 1)/2
∫つ

wl｡- V(tL+ 33) 一 m

(2-55)

(2-56)

(2-57)

(2-58)

A - tu(i2+2t-1)+u(92+29- 1))/2 (2-59)

である｡ただし,磁化 7nは,すべての確率変数は,0以上,1以下であることより,

-1/3≦ 7n≦ 1/3 (2-60)

となる｡ いnl-0, 1/3はそれぞれ多数派スピンと少数派スピンの比が1:1,2:1に

対応している｡
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以上から,独立変数が t,u,S, Vの4つで

確率変数pa(k'(k-1,2,3,4,5)は与えられ

るoしたがってエントロピー∫5は,4つの独

立変数 と,〟,∫,む の関数となる｡

S5- S 5( i,u,S,u;m )

(2-61)

(2-61)から,4変数の最大値を解析的に

求めることは困難であるので,数値解を求めた｡

図2-4は,このようにして求めたエントロピ

ーと磁化7nの関係である｡また,図215は,

エントロピー最大時の確率変数 u,iと磁化 7nの

関係である｡図2-4,図2-5のいずれにも,

異常性は見られない｡

PftL8B舟81LITT-CO柑CE柑TRRT川村

fltIl一つ一
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ー
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一tI
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cctJCE村TRATZ¢M

tA)

E.qTRDPT-CONCEHTRLIT川N

a.5g 0.53 0.68 8.BS

C口付CEyTRRTtON

図2-4 エントロピーの濃度変化

PR881381LZTT-COllCEIfTRFITIDIl‥__I:=___‥.【VB】
_ _ _ ....EV?)

8.58 8.55 8.68 8.65

CDItCEfJTRnTIOH

iB)

図2-5 最′ト正六角形のスピン配位の出現確率

('14崇,Wkl%AibLWT5b･る̀;)は剛 らWIOでいずれもl'ie''8-1,2---I)
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基本図形を最小正六角形としたスピン配位を便宜上 基本要素と呼ぶ0(図2-3(E))

2-2節 運動法則の導入

完全にプラストレー トした系の特徴を生かした運動法則を導入する｡すなわち 『基底状態の

一つで,一組の隣接対が相互に状態を交換しても相変わらず基底状態になっているならば,そ

の状態交換は許される｡

状態交換による動きは,位相空間上のランダム,ウオークである』と定める｡

Il)

O X8
X X9 X

D X0

nU

nU

x 汰 O こく

i D 0 冗 0 O

x X D X

図2-6 運動法則

(詣 孟差違詔 警漂 ま4と10の交換･下線を引いた対 )

この運動法則は,多数派スピンと少数派スピンの数を保存する｡

基本要素で運動法則をながめると,隣接対の一方が4(または9)の状態,他方が10 (ま

たは5)に属しているときに限ってその一対の状態交換が可能である｡(図2-6)

この状態交換Fも 格子気体でみると,粒子の動きに対応する｡

ここで導入する運動法則は,直接,基底状態と基底状態を結ぶものであり,一種のKinetic

lsing模型的である｡

2-5節 スピン対相関

空間的に連続して,二組のスピン対の状態交換をする動きにっいて述べる｡

-格子点を共有する二組のスピン対について,その中の一方の対の状態交換が可能であり,

その状態交換で他方の組の状態交換が可能になる相関のことを,隣接スピン対相関,二組のス

ピン対の4つの格子点がいずれも異なるとき,その中の一方の対の状態交換が可動であり,そ

の交換により他方の対の状態交換が可能となる相関のことを,非隣接スピン対相関と名付ける｡
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隣接スピン対相関は,一方の状態が連続して2α｡(α｡は格子間隔 ) 進むとみなせる｡非隣

接スピン対相関は一方の状態はそれぞれ αoLか進まないが,パターンの伝播がある｡そこで隣

接スピン対相関は動きとして粒子性,非隣接スピン対相関は,動きとして波動性であるO 一般

∧u2鮎0 ●<u

1
3 ▲u

･･-1･････-ll
...._....1.1
′0
日丹…居巨 離

図2-7 粒子性と波動性

に粒子的な動きよりも,波動的な動きの方が,速度が2倍速い｡(図2-7)

第5章 乱れの分析

本章では,乱れの定義と分類を行い,それらの諸特性を調べる｡また系の静的性質及び動的

性質を理解するために基底状態のスピン配位をグラフを用いて表示することを考える｡最後に

動きをMonteCalro法で調べる｡

5-1節 乱れの定義と分類

三角格子反強磁性 Ising基底状態の配位の特徴を具体的に分析するために,先ず理解しや

すい最大磁化付近の配位を詳細に調べる｡

多数派スピンと少数派スピンの比が2:1のときは,多数派が蜂の巣格子,少数派が三角格

子を形成する｡(図3-1)これは,一方の状態だけに注目すると,規則正しく配列した単結

晶の原子モデルに対応している｡ そこで,この状態からのずれを乱れと呼ぶ｡

最大磁化の単結晶状態において,多数派スピンの一つが,少数派スピンにおきかわった状態

を点欠陥(図3-2)と呼ぶ｡点欠陥は,単結晶中を自由に動くことができるO

-方,多結晶的配位として,二種類の結晶境界ができる｡一つは,結晶境界が梯子状に配位

した状態 (図3-3),もう一つは,それが階段状に配位した状態 (図3-4)である｡そこ

で,前者を梯子状境界,後者を階段状境界と呼ぶ｡境界で区切られた二つの単結晶領域の副格

子は異なっている｡

実直ぐに無限に伸びた梯子状境界は動くことができない｡それに対して階段状境界は,境界

のもつ制約のために全くの自由ではないが可動である｡このときの動いた痕跡は,梯子状境界
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の屈折部と見なすことができる｡

5-2節 等高グラフ

系の静的性質及び動的性質を理解するために

本節でフラストレー トボンドの双対グラフを導

入する｡このグラフは,等高線に対応しているム

日)等高グラフ

最隣接対が平行なスピンをもつフラストレー

トボンドに着目してフラストレー トボンドの双

対グラフを定義する｡

『フラス トレー トボンドBCを共有する正三

角形ABCと正三角形A′BCにおいて,線分

AA′をフラス トレー トボンドBCの双対グラ

フとする｡』 (図3-5)

基底状態に限ると,格子点A,A′はともに格

子点BCと反平行なスピンである｡また,定義

(AJ

′
●
＼

防欠点23図

▲ ▲ ▲
▲ ▲ l
▲ ▲ ▲

A A
▲

-1 最大磁化の配位

ただ十図3-1-図3-4で(B)は㈱＼
の配位のうち少数派スピンのみを示

たものである｡LA),(B)いずれも副
子上に示した｡

(A)

㌔A/-~̀＼A'～ ノー~＼a/

(B)
▲ ん- I

▲ l

A A- I

▲ I

A A- J

▲ 一

A A- J
l l

▲ l

11111

図3-3 梯子状境界
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から,フラス トレー トボンドの双対グラフは,同

-種類の副格子のみを通るグラフである｡そこで,

副格子間に以下のように周期的な順序を定めると,

最隣接な異なる二つの副格子ⅩとY(Ⅹ-A,B,

C;Y-A,B,C;ⅩキY)を通る二種類の双対

グラフ間に,相対的な高度を定義することができ

る｡

(∋ 副格子間の順序

｢三角格子の三つの副 格子ABCに周期的な順

序を与え,A-B-Cの順を正の順序,A-C-

Bの順を負の順序と定める｡｣

@ 双対グラフ間の高度

｢三角格子の最隣接な副格子ⅩとYを通る異な

図3-5 等高グラフ(プラストレー ト

ボンドの双対グラフ)

- (実線 )はフラストレー トし

ていないポンド

一､A･､A (波線 )はフラストレー トボ

ンド

- (二重線 )は等高グラフ(フ

ラストレー トボンドの双対

グラフ)

る二本の双対グラフXとYにおいて,Xからみて

Yが正の順序なら,～xは～Yより高度が高いと呼び,それが負の順序なら,XはYより高度が低
′ヽ_′ ′ヽ.1′

いと呼ぶ｡｣

このため,フラストレートボンドの双対グラフは,等高線に対応する｡そこでこれを等高グ

ラフと呼ぶ｡

(2)基本要素と等高グラフ

基本要素を等高グラフで表わすと(図3-6),格子点上の等高グラフの幾何学的状態が5

種類求まる｡そして,いずれも次の性質を備えている｡

(i)格子点上での等高グラフの交わりは,偶数本である｡(0,2,4本 )

II 享 二 二----==;-:_I-:=L-=
2 3 4 g

図3-6 基本要素の等高グラフ表示
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(ii) 着 目 し て い る 格 子 点 か ら み た 線 分 と線分の間の基本 となる角度は,60度及 180度 に限る｡

(5) 乱 れ の 基 本 配 位 と 等 高 グ ラ フ

点 欠 陥 , 梯 子 状 境 界 , 階 段 状 境 界 を 等 高 グラフで表わす｡ (図 3- 7)

点 欠 陥 は , 単 結 晶 部 分 と別 の 副 格 子 で , 辺が JT ¢o(aoは格子間隔 )の正三角形 となる.そ

こ で 以 後 , √ す 正 三 角 形 と 呼 ぶ ｡

梯 子 状 境 界 は , 無 限 に 伸 び た 直 線 に な り,階段状境界は,鋸状 になる｡いずれ も境界の両側

で は , 副 格 子 が 異 な っ て い る ｡

図3-7 乱れの基本配位と等高グラフ表示
(a)は最大磁化の配位,(b)は点欠陥,(C)は梯子状境界,

(C)は階段状境界

(4)運動法則と等高グラフ

運動法則を等高グラフで再び定義することを考える｡図3-8は,Ⅹ(up-spin)と0(down

-spin)で示した運動法則を等高グラフで示したものである｡ この図から運動法則はグラフで

以下のようにいうことができる｡

『あるJT訂正三角形の頂点が,その√す正三角形のみに属するならば,この√丁正三角形の

頂点と重心の状態交換が可能である｡』

-834-



三角格子反強磁性基底状態アンサンブルと構造解析

(∪

図3-8 運動法則の等高グラフ表示
(Ⅰ)は5と9の交換

)は4と10の交換

状態交換する√言正三角形の頂点と重心の垂直二等分線で,J-F 正三角形を対称変換した

結果が,動いた後の配位であノる｡

図3-9にフラス トレー トポジドで示したスピン配位と,等高グラフで示したスピン配位を

比較した｡

5-5節 点欠陥と梯子状境界

本節･及び次節では,乱れの基本要素の一つの配位と点欠陥が,接近することで生じうる特

徴的な振舞いにっいて述べる｡

梯子状境界は,不動境界である｡ところがここに点欠陥が付着すると,それらが付着る前と

は異なった様相を与える｡

図3-10は･梯子状境界の一方の側から点欠陥が梯子状境界に付着する前後の様子を示すも

のである｡

梯子状境界に一個の点欠陥が付着した瞬間,キンワ･反キンワの対発生に相当する配位が生

じるo (図3-10(b)) これら払 一種の磁壁キンワと磁壁反キンワの対のようにみること

ができるoこの対は,互いに離れることができ,梯子決境界を部分的に平行にずらしたような

形を作って梯子状境界に沿う動きを可能にする｡しかし‥点欠陥としては,梯子状境界を越え

て反対側に脱出することはできない｡

ところが,点欠陥が二個,梯子状境界の同じ側に付着したときには,丁方の点欠陥から対発

生したキンワと,他方の点欠陥から対発生した反キンワが,キンワ･反キンワの対消滅によっ

て一個の点欠陥が境界の反対側に脱出することができる｡ (図3-ll)

このような現象は定量化しにくく,単なる平均では見落されてしまう事柄である｡
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図3-9 7ラストレー トボンドで示した表示と等高グラフで示 した表示
((Ⅰ)はフラストレー トボンド,(Ⅱ)は等高グラフ)

くCuj (い (C)

図3-10 梯子状境界に点欠陥が1個付着 した場合の振舞 (キンク,反キンク)
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,
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か
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図3-11梯子状境界に同じ側から点欠陥が2個付着した場合の振舞

5- 4節 キンクの伝播性の推定

(1)等高グラフによるキンクの伝播性の推定

キンク (または反キンク )の動きを一般化 し,等高グラフを用いて動きの伝播性を推定する

方法 を述べ る｡

キンクの動きは,頂点を共有 す る 2 つ の √ す 正 三 角 形 の 一方が動 いたことによ り,他方が可

動 となる波動様式であ る O こ の こ と は , 一 方 の √ す 正 三 角 形 を 消 去 し た とき, 他方の √す 正

三角形が可動 と な れ ば , キ ン ク の 動 き が 伝 播 す る と い え る ｡ そ こ で , 以 下 の 手 順 に従 って等高

グラ フ 上 で キ ン ク の 伝 播 性 を 推 定 す る こ と が で き る ｡

(Ⅰ ) 現 在 の 配 位 で , 可 動 な √ す 正 三 角 形 を 彩 色 す る ｡ ( す な わ ち △ - ▲ と す る )

- 83 7 -



中島幸久

(Ⅱ) (Ⅰ)で彩色した部分を消去した上で,可動な√す 正三角形を彩色する｡ (Ⅱ)で新たに

彩色された√官正三角形が, (Ⅰ)の動きにより可動になる部分である｡

(Ⅱ) (Ⅰ)- (Ⅱ)の関係を逐次くりかえすことにより, キンクの波動伝播をしうる範囲を推定

することができる｡

図3-12は,梯子状境界の屈折部,階段状境界の屈折部,および梯子状境界の一つのキンク

部分のキンクの伝播領域を推定したものである｡

(.0.) 掴

図3-12 キンクの伝播性の推定

(a)は梯子状境界の屈折部

(b)は階段状境界の屈折部

(C)は梯子状境界中の1個のキンク部分

斜線の√言正三角形がキンクの伝播により動く範囲

(2)伝播性の指数づけ

ある√す 正三角形を動かすために,動かさなければならない(消去しなければならない)

ノす正三角形の総数を,その位置におけるキンクの伝播性の目安にすることができる.たとえ

ば,現在可動なノ官 正三角形は0であり,この値が大きくなるにつれて,キンク型の波動伝達

が起こりにくいことを意味する｡

図3-13は,梯子状境界の屈折部 (図3-12(a))の √ヽ豆~正三角形に指数づけをしたもの

である｡

5-5節 点欠陥とループ状境界

点欠陥と境界の動きによる関係を本節で述べる｡

日)ループ状境界
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′- ′へ､ ノ､J ′′､､ γ､ ､､

図3-13 キンク伝播性の指数づけ

(梯子状境界の屈接部 )

点欠陥が一個,単結晶的配位中を動くときは,自由に動くことができる｡ それに対して,単

結晶的配位中で,-カ所に複数の点欠陥が集まると一個だけとは異なる動的性質,並びに配位

が実現する｡

今,点欠陥C*に点欠陥A*が接近すると,A*が接近する前は不動であった C葬が,可動と

なるoそこでC井が動くと,単結晶中に閉じた境界であるループ 状境界ができる. (図3-14)

(a) (bj

図3-14 2個の点欠陥から生成されたループ状境界

一般にループ状境界は,梯子状境界と階段状境界が組み合わさった閉じた境界であり,多く

の点欠陥の集合により生成されたものほど,等高グラフの周長が長い｡

ループ状境界は,階段状境界の動きで,梯子状境界と階段状境界の別の組合せとなることが

あるo この時･梯子状境界部分が増加し,階段状境界部分が減少する変形と,その逆の変形が

あるo 梯子状境界の不可動性と階段状境界の可動性から,先の変形はループ状境界の全体の動
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きが増加する変形である｡

梯子状境界部分が増加する変形を連続して続けると,最後にその変形ができない配位になる｡

これは,系全体の動きが最も小さいループ状境界であり,等高グラフは,階段状部分を頂点と

する正三角形となる｡この配位は最も動きにくいという意味からループ状境界の最深部分に相

当する. (図3-15)

(2) ループ状境界と保存則

ループ状境界の最深部の可動部分は,正三角形の頂点だけで,合計3カ所である｡このとき

一方の状態が動く方向は,いずれも正三角形の頂点から重心に向う向き(あるいは,正三角形

の重心から頂点に向う向き)である｡ そこで,この方向と大きさ1をもっベクトル(動きのベ

クトル )を定めると,ベクトルのループ状境界全体の総和が0となる｡この性質は,ループ状

境界の最深部から階段状境界が増加する変形を行い,1個の点欠陥が生成される直前まで保存

されている｡ (図3-16)

動きのベクトルの総和が0であることは,ループ状境界全体の変形が等方的であることを意

味する｡

動きのベクトルの総和が0となるループ状境界の変形は,閉じた等高グラフの局長を保存す

る｡ (図3-17) 一般にN個(N-2,3,-･)の点欠陥で生成されたループ状境界の周

長 拓 は,

LN-3√す a｡N(aoは格子間隔 ) (3-1)

である｡

(5) ループ状境界の寿命

Ⅳ個の点欠陥から生成されたループ状境界(〃型ループ状境界)の最深部から,階段状境界

部分が増加する変形を行い,はじめて1個の点欠陥が生成するまでの状謄交換回数を ｢寿命｣

と呼ぶ｡以下では,Ⅳ型ループ状境界の最長寿命を求める｡

図3-18は,〟-2,3,4,5について,Ⅳ型/レ-プ状境界の最深部から点欠陥が生成さ

れるまでの変形の過程を示したものである｡これより最短寿命を(〟-1)(N-2,3,4,5,

- )と仮定する｡

点欠陥が生成した直後の配位は,(N-1)型ループ状境界に点欠陥が1個付いたものであ

る｡ Ⅳ型/レ-プ状境界の寿命に幅があるのは,(〟-1)型ループ状境界の保存則 《3-5節

(2)》が成 りたつ配位が,複数存在することによる｡ すなわち,〝型ループ状境界の寿命の幅

は,(〟-1)型ループ状境界の保存則の成立する過程数 (最大寿命)に等しい｡
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(Ⅰ) (Ⅱ)

図3-15 ループ状境界の最深部

(Ⅰ)は2個の点欠陥から生成されたもの

α)は3個の点欠陥から生成されたもの

(.i))

図3-16 動きのベクトル →

((a)と(b)は動きのベクトルの総和は 0,
==コ

(C)はそれが oではない｡ )

Lc)

(.(:)

図3-17 N型ループ状境界の周長;L

((a)と(b)はL- Ⅰ3(-9√T ao)I(C)はL≒L3;aoは格子間隔
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N=ZNだ3NFr4N--S

.
J
･

.
J

ll

図3-18 N型ループ状境界の最深部から点欠陥生成までの変形過程
国はN型ループ状境界の保存則が成立する配位｡

息はN型ループ状境界の保存則が成立する配位に点欠陥

が1個っいた配位｡

- は階段状境界部分が増加する一回の状態変換｡

よって,最大寿命と最小寿命の差は,(〟-1)型の最大寿命から1を引いた数になる｡

N型ループ状境界の最大寿命,最小寿命をそれぞれ,TN,,nax,TN,,ninとかくと,

TN,,na.T= TN,,nan+ (TN,,nax- TN,,Win)

-=(N-1)+ (TN-.,,naX-1)

- TN-1,,naX+ (N -2)

となる｡したがって

･N,珊a圭 (N-1)(N-2)

(3-2)

(3-3)

となる｡

次に,Ⅳ型ループ状境界の最深部から,Ⅳ個の点欠陥に完全に分解するまでの最短交換数を

求める｡ この変形は,Ⅳ型,(〟-1)壁, ･- 2型の種々の経路を通ることができるが,先

の議論から,総交換数は経路によらず一定である｡

したがって,N型から2型までの最短寿命の給和が,求める総交換数 SNとなる.

〟

SN-2TN,7nin
k=2

-o+1･2+ ･･････+(N-1)-言N(N-1) (3-4)
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Ⅳ型ループ状境界と点欠陥の関係は,Ⅳの2乗に従って弱まるとみることができる｡

5-6節 MonteCalro法による動的性質

本節では,運動法則に従う動きを,計算機を用いてMonteCalro法で分析する｡

(1) シミュレーションの方法

第一段階で,三角格子反強磁性基底状態の中のある状態を実現させる｡

第二段階で,第一段階で得られた状態を初期状態として,MonteCalro法を始 め る｡

(∋ 三角格子反強磁性基底状態の実現

(i)多数派スピンと少数派スピンの個数を与える｡ (ただし,両者の和は,格子 点 の 総 数 と 一

致させる｡) このとき,格子点の総数に対する一方の状態の比率を,選畳 と呼 ぶ ｡

たとえば,多数派スピンと少数派スピンの比が2:1のとき,前者の濃度は 0.6667 で あ り

後者の濃度は0.3333である｡

(ii)(i)の割合で,全く相関なしにスピンを各格子点に与える｡

(ih)乱数で隣接対を選び,状態を交換するときエネルギーが下がるか,あるい は エ ネ ル ギ ー が

等しければ状態を交換する｡ (乱数は,合同法x汁1-axXi+C(7nOd7n)を 用 い た .

(iv)最隣接格子点の作る正三角形のすべてが,基底状態になるまで(hi)をくりか え す .

@ 動きの実現

隣接対を一対選ぶ操作が時間の最小単位に相当する｡したがって,可動対の少ない配 位 で は

なかなか動きが起こらない｡しかし,このことは,あらゆる配位が等確率で実現することを保

障する｡以下で期間 (Ⅳ回)と呼ぶのは,実際に系全体でⅣ回動いた期間を指す｡

④ 境界条件

菱形の周期的境界条件を用いる｡

(2)統計処理の方法

以下で用いる統計量の種類をあげる｡

(a)Ⅹ-統計変数｡

(b)E.(Ⅹ)･-統計変数Ⅹの三角格子反強磁性基底状態アンサンブルを母集団とした算術平均o

(C)V.(Ⅹ)…E.(Ⅹ2)-(E.(Ⅹ))2- 統計変数Ⅹの三角格子反強磁性基底状態アンサンブ

ルの分散｡

(d)E≠,∫(Ⅹ)- 動いた回数∫ごとサンプリングする統計変数Ⅹの算術的平均o

(e)vt,∫(x)…Et,∫(x2)-(Et,S(X))2- 動いた回数Sごとサンプリングで得られる統計

変数Ⅹの分散｡
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(f)Et,As(X)-動いた回数∫ごとに全期間を分割し,期間内の代表値である統計変数Xの算

術平均｡

(g)vt,As(X)…Et,As(x 2)-(Et,As(X))21･･動いた回数 Sごとに全期間を分割し,期間内

の代表値である統計変数Ⅹの分散｡

(h)Max(Ⅹ1･Ⅹ 2,Ⅹ 3)- 統計量Ⅹ1,Ⅹ 2･X3の最大値｡

(i)Mid(Ⅹ 1,Ⅹ 2,Ⅹ 3)･-統計量Ⅹ1･Ⅹ 2･Ⅹ 3の中間値｡

(i)Min(Ⅹ1･Ⅹ 2,Ⅹ 3)- 統計量Ⅹ1,Ⅹ 2,Ⅹ 3の最小値｡

(5) 初期状態の影響の排除

初期状態の影響を排除するために,-一定回数系に動きを与えてから,統計量を計測したO

((Ⅰ)は20,000回,(Ⅱ)および (Ⅱ)は24,000回である｡ ;サイズ27×27)

(4) シミュレーションの結果

動きの性質を,以下の観点に立って分析した｡

④ 格子点あたりの動きの頻度の分布が全体として一様であるか,それともムラのある動きか｡

④ 副格子対間の状態交換数が,濃度変化に対してどのような傾向であ"るか｡

@ 副格子対間の状態交換数の時間経過に対するゆらぎが濃度とどんな関係か｡

これらの性質は,当然統計をとる空間スケールや時間スケールによるものであるが,そのよ

うな有限スケール内でも,なんらかの性質を見出せることが重要である｡

(Ⅰ)格子点あたりの動きの頻度分布

格子点 (x･y)が,期間(60,000回)内で状態交換した回数をN∬,とすると･ 格子点あた

りの動きの頻度による2次モーメント〟 2 を次式で求める｡

M2-･FENx y2 (3-5)
3 y

図3-19は,濃度とモーメントの関係である｡ 図3-20に,格子点による動きのむらを図

示する｡0.56-0.57付近で動きのムラの様子が変わる｡

(Ⅱ)副格子対間の状態交換数の濃度変化

期間 (32,000回)の全体の動きを,パラメーター空間内に示し,濃度変化にともなって変化

する点の軌跡の特徴から,動きの性質を分析する｡

副格子対A-B,ち-C,C-Aのこの期間の状態変換数をⅩ 1,Ⅹ 2,Ⅹ 3としたとき, これ

を三次元パ ラメーター空間 (α,β･γ)で表わす｡ただし

α…Max(Ⅹ1,Ⅹ 2･Ⅹ 3)/(Ⅹ 1+Ⅹ 2+Ⅹ 3)
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申.58 8.55 g_60 g.CS

亡ONCEEITllFITrON

図3-19 格子点あたりの動きの頻度による2次モーメントの浪変動ヒ

○,19918.901ST帥. Q.印 〇〇〇●OI 的Al.J6TAB･〇･i粥OC◆03

(_冒.0.50:0.50

0.I49 1 0.111 書ICP, 0.40000●gI FIATJ81AB.4.才8才Ot+世】

0.900 ! 0.IAO STEPJ- 0.80008+OS 桐AX.JBl▲8■0.2180Et03

(230･5'6:0.44
o.430書 0.)70 STSPt ¢.80088+OIMAX.JQTA8f･0.}HOe'03

(3)0.57:0.43
図3-20 格子点あたりの動きのムラの濃度変化

く4)0.63:0.37

最大頻度が､5′になるように動きの頻度を6段階
に等分割し,そのうち､3′､4′､5/を表示した｡
そこで最隣接な二つの格子点を結んだ｡
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P=Mid(Xl,x2,X3)/(Xl+x2+X3)

γ…Min(Ⅹ 1,Ⅹ2,Ⅹ 3)/(Ⅹ 1+Ⅹ2+Ⅹ 3)

(3-7)

(3-8)

である｡

点 (α,♂,γ)紘,平面 α+♂+γ 〒1上の三点 (1,0,0)(1/2,1/2,0)(1/3,1/3,

1/3)で囲まれた三角形内に存在し,三角形内で点が移動する｡

図3-21に,濃度変化に伴う点 (α,♂,γ)の軌跡を示す｡ここで三頂点 (1,0,0)

(1/2,1/2,0)(1/3,1/3,1/3)紘.以下の意味をもっている｡

点 (1,0,0)紘,ただ-種類の副格子対のみが状態変換する. (一党独裁型の動き)

点 (1/2,1/2,0)は,二種類の副格子対が同等に状態交換を行い,残りの副格子対の状態

交換はない｡(二大政党型の動き)

点 (1ノ3,1/3,1/3)紘,三種類の副格子対が同等に状態変換する｡ (三党均衡型の動き)

次に点 (α,β･γ)から系全休の動きを定量化する二種類の測度を考える.

(1)ベク トル a-(α,0,0),b-(0,β,0),tT'-(0,0,r) を基底とする長方体'の体
積 J

㍗-αβγ

図3-21 点 (a,JP,γ)の濃度変化
(濃度は0.50から0.62まで
0.01きざみで変化させた｡)
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図3-22 体積Ⅴの濃度変化

(濃度0.50の時の体積を1

に規格化 )
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(2)点 (α,0,0), (0,♂,0),(0,0,γ)を頂点とする三角形の面積 5

5 - S(3-a)(3-A)(3-C)

ただし,

a-ノ狩 , 信 仰 , C - ～/手 丁 才

(3-10)

29- (a+A+C)

である｡

体積Vは,一党独裁型,二大政党型の動きで,0であり,面積Sは,一党独裁型の動きのと

きのみ,0になる｡

図3-22,図3-23にそれぞれ体積Vと濃度,面積 Sと濃度の関係を示す00.54-0.

55付近で点の動きの傾向が変化している｡

ct)(JCENTRnTH川

図3-23 面積Sの濃度変化
(濃度0.50の時の面積を1
に規格化 )

図3-24 副格子対間の状態交換の時

間経過に対するゆらぎ

(任意スケール )

(Ⅱ)副格子対間の状態交換数の時間経過に対するゆらぎ

三角格子の三つの副格子対A-B,B-C,C-A間の状態交換数をA9-8,000回ごとに

計測し･それらのゆらぎVt,As(X)を求めるoこのとき,交換数の程度に応じて三種類のゆら

ぎが与えられる｡ すなわち,
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Vt,As(Max(Xl･x 2･X3))

Vt,As(Mid(Xl･x 2･X3))

Vt,Ac(Min(Xl･x 2･X3))

である｡

図3-24に,この三種類のゆらぎと濃度の関係を示す｡0.54-0.56付近で異常的な振舞

いを示す｡

第4章 長距離構造の特性

本章では,系の長距離的配位の特徴を抽出することを試みる｡まず,ポロノイ多角形を用い

て色によるくり込みを考える｡次に局所密度の均一性について考える0

4-1節 色のくり込み

系全体で,長距離にわたる構造を支配しているのがなんであるかをきわだたせるのが,以下

の一連の換作によって可能である.

(1)格子点上のスピンの一方の状態だけに着目したポロノイ多角形で,空間を分割する. (し

たがって二種類のポロノイ分割の方法がある｡) このとき,5つの基本要素に対応して5種

類のポロノイ多角形が存在する.0(図4-1)

(2)5種類のポロノイ多角形に,種類に応じた ｢色｣C(C-1,2,3,4,5)を与える｡

(3)次に,次の操作に従って,同時に各多角形の色を変化させる｡

｢辺を共有して隣接するポロノイ多角形の中で,同一種類の色をもつ多角形の共有する辺の

0 P D

=II oo甘 室重い
U 【1 い

C'i', cE-2'2 C'S3'3 C'5'4 C(-_S'5

図4-1 5種類のポロノイ多角形

(5種類の基本要素に対応している｡またCは色を示す｡)
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長さの合計が,最も大きい色を,中心のポロノイ多角形の色 とする｡ (くり込む) ただし

最も大きい色が複数個存在するときは,くり込みを保留する｡｣(図4-2)

(4)(3)の操作を全体の各色の分布が,くり込み回数に対して定常的になるまで続ける｡

色Cは,一連の操作の初期状態でのみ,ポロノイ多角形の種類に一致するが,それ以降は,

多角形の種類とは無関係になる｡

長距離にわたる構造を, くり込んだ後の各色の分布から推定する｡

図4-3は, くり込み回数と各色の個数の関係であり,図4-4は,多数派スピンと少数派

スピンの比が1:1と2:1でのくり込み前と後の各色の分布である｡

4-2節 局所濃度

系全体の多数派スピンと少数派スピンのそれぞれの個数で定まる濃度は,系全体で均一化さ

れた量である｡この節では,局所的に濃度を定義 し,空間内の濃度分布のゆらぎにっいて考察

くり

沌)

(ーd)

図4-2 点欠陥における色のくり込み
(a)は等高グラフ表示｡

(b)は多数派スピンのポロノイ分割｡

(C)は(b)のボTj-メイ多角形に色をつけたもの｡(くり込み初期状態)
(d)は(C)におまる1回のくり込み操作後の色の分布｡
ただし(C)(d)の数字は色を示す｡
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◆●◆●◆●●●●●●◆●●○●○

▲･▲▲▲▲▲▲▲▲事▲▲▲▲▲▲▲▲▲Ji
Lrl㍗
IIz暮l暮J:tlIt耳IJitIt

5 10 15 28
仰.a.G｡T.

図4-3 くり込み回数と茶色の個数の関係 (0.56:0.44)
(横軸はくり込み回数 (20回まで),
縦軸は1-5の色の個数 )

0.66 0.31 0.SIEP

(I)
0.660.340.SlEP

(ll)
0.66:0,34

〇･500･SOIO･STEP

(Ⅰ)
OL･さ00.90 0.$lEF･

(Ⅱ)
0_50:0.50

図4-4 くり込み初期状態と20回くりこんだ後の色の分布
(Ⅰ)は初期状態 (刑はくり込み後
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する｡

一方の状態のポロノイ多角形の面積は,その中の格子点が占有している領域の広さである｡

したがって局所的な濃度をポロノイ多角形に定めることができる｡

ポロノイ多角形および辺上にあるスピンの個数で,多角形内の濃度を定める｡この際,多角

形の辺上のスピンは,その格子点を多角形内からみた二辺の角度の大きさに比例した個数の香

与を与える｡すなわち,

多角形上のスど
の個数の寄与
格子点を通る2辺
のなす角度e[rad] lrad]

である. (ただし0<0<7C)

この方法により定められたポロノイ多角形の各濃度を図4-5に示す｡

図4-5 局所濃度

局所濃度の空間内のゆらぎが,動きとどのような関係にあるかを調べたのが以下の図である｡

図4-6は･局所濃度CIOcの空間内におけるゆらぎの時間平均 (動きによる平均 )

Et,500(V,(CIOc))

であるoまた･図4-7は,局所濃度 clOcの空間内におけるゆらぎの時間によるゆらぎ (動

きによるゆらぎ)

Vt,500(V,(CIOc))

であるoVt,500(V,(Cl｡C)) は,0･56-0･57付近で異常的な振舞いをする.
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図4-6 局所濃度の空間ゆらぎの時間平均

:Et,S(Vr(C10｡))IS-500
(実線は少数派スピンの局所濃度,

破線は多数派スピンの局所濃度)
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図4-7 局所濃度の空間ゆらぎの時間ゆらぎ

:Vt.S(Vr(C10｡))IS-500
(実線は少数派スピンの局所濃度,

破線は多数派スピンの局所濃度)

第5章 局所構造の特性

本章では,非隣接スピン対相関のある局所構造を導出し,グラフのトポロジカルなつながり

に帰着させる｡

5-1節 非隣接スピン対相関のある構造

運動法則で状態交換する2つの格子点のうちの少なくとも1つの格子点と最隣接距離に8個

の格子点は,状態交換の前後で,その点を中心にした基本要素が変化する｡ そこで,状態交換

するスピン対と非隣接スピン対相関するもう一方のスピン対は,2つの格子点のうち少なくと

も一点が,8個の格子点のある1点でなければならない｡

この条件を満たすスピン対は合計30組存在する｡ (図5-1) そこで,すべての組につ

図5-1 非隣接スピン対相関の及ぶ範囲(1-30)
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いて,はじめのスピン対の状態交換で,交換可能となる場合があるかを調べた｡その結果,図

5-2に示した5組の局所配位が,非隣接スピン対相関がある構造である｡

-一二 三 ∴ ===附 _I_∴

(43 (∫)

図 5-2 非隣接スピン対相関のある5つの局所配置
(二重線は共通線を示す｡)

この5種類の等高グラフの共通点は,交換可能である条件を,異なる二組のスピン対が共有

していることである｡ (共通線 ) 異なる二組の非隣接対に動きとしての相関があるときには

必ずこの共通線が存在することになる｡

5-2節 尾根線と谷線7)

等高グラフが,等高線に見立てられることを用いて,非隣接スピン対相関のある局所配位を

地形的に見立てる｡

日)尾根線､谷線の導入

状態交換するノ盲正三角形の重心と頂点において,頂点に対して重心と反対側に位置する格
子点をグラフで結ぶ.このとき,ノす 正三角形の重心から頂点-の向きが,副格子の正の順

序にあるとき,結んだグラフを尾根線 (RidgeLine),負の順序にあるとき登塾 (Antiridge

Line)と呼び,それぞれ ---･,I-----一･で表わすo 尾根線と谷線はともに,相補的な関係

である｡

運動法則は,尾根線 ･谷線で以下のようにいうことができる｡ (図5-3)

｢ノす正三角形の重心と頂点を結ぶ方向の尾根線 (または谷線)が,この頂点と交わっている

とき,この頂点と重心の状態交換が可能である｡｣
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図5-3 運動法則と尾根線 ･谷線
(Ⅰ)は等高グラフ表示｡

也)は尾根線 ･谷線を用いた表示｡

破線は尾根線,波線は谷線を示す｡

状態交換の前後では,尾根線は谷線に,谷線は尾根線に変化する｡

G!) 非隣接スピン対相関と尾根線､谷線

非隣接スピン対相関のある局所配位は,J-F正三角形,共通線,尾根線,谷線で表わせるo

(図5-4) ここで,尾根線と谷線がそれぞれ一本ずっあることに注意する.

- -三 =---- ≡二∴ =-L1-I_:-二 -I
(3)

(4) (5Er)

図5-4 非隣接スピン対相関のある5つの局所配位の尾根線 ･谷線による表示

尾根線,谷線を用いたグラフは,以下のように統一的に非隣接スピン対相関の意味を与える

ことができる｡

(1)グラフで書かれた配位は,現在である｡

(2)谷線 (または尾根線 )は,過去から現在-の動きに対応する｡
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(3)尾根線 (または谷線 )は,現在から未来-の動きに対応する｡

すなわち,2つのJ-官正三角形の過去-現在-未来という二段階の動きのつながりがっけ
られる｡

図5-5に,系全体の非隣接スピン対相関によるつながりを示した｡

SPHlPAlRCOfIFtELArtB～
Q.50 0.30 0.5-印 WINPAIkCORIELAILON

O･56 0.一l 也.etEP

rj

L■ ■ ■ 臣 l

字

(1)0.5て巨雄･50
SPtNPAl拝COFRfLAllDTl

O180 0.10 0.SIEP

(3)0.60:0.40

(230,56.'O.堰

SPI付.PAIRC辞R亡LAIIO8[
○■66 01.tl C.STEP

(朝 0.66･'0.34

図5-5 尾根線,谷線,～/′了 正三角形,共通線による系全体の
非隣接スピン対相関の表示

(5) 拡張グラフ

系全体の非隣接スピン対相関によるつながりを,以下の変換で尾根線 ･谷線だけのグラフ

(拡張グラフ)で表現する｡

｢グラフの√官正三角形と共通線,または,√官正三角形と尾根線 ･谷線の位置関係を保存
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しながら,√訂正三角形と共通線をそれぞれの重心方向に限りなく縮少させる｡ すなわち

(拡張グラフ)- 1im (グラフ)
A-･
= → ●

』と-～-,

晩と,..･･
の位置関係不変)

である｡｣

この際,位置関係の不変性から,極限として縮小した部分が一致することがあるO

図5-6は,非隣接スピン対相関のあるグラフの拡張グラフである｡ このようにグラフを拡

張すると,非隣接スピン対相関のある構造をグラフのトポロジカルなっながりに帰着させるこ

とができる｡

･1,-凋>-一二傘 一一㌧く竺-1:-フゝ~

･2,凋､臣-凋､匪--一一一

･3, <魅一喝魅 - 〕

二i･,- <:≡->-

':5'凋 E,一割＼匪-′ヽ-ナ･･･一･一J
ノ●一一●ヽ一寸＼､-●●一●

図5-6 拡張グラフによる非隣接スピン対相関の表現
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第6章 考 察

1)等高グラフの導入により系の静的性質および動的性質の理解が容易になった｡

2)MonteCalro法により,多数派スピンの比率が,0.54-0.58付近に折れ曲がりがみら

れた｡

(i)格子点あたりの動きの頻度によるモーメントが0.56-0.57付近で折れ曲がった｡また

同時に動きのムラの様子が変化した｡

(ii)副格子対間の状謄交換数の濃度変化が0.54付近で急激に変化した｡

(iii)副格子対間の状態交換数の時間経過に対するゆらぎが0.54-0.56付近で異常な振舞い

をした｡

(iv)少数派スピンの局所濃度における空間ゆらぎの時間ゆらぎが0.56-0.57付近で異常的

な振舞いをした｡

3)尾根線 ･谷線で非隣接スピシ対相関のある局所構造を表現すると,系の空間的,時間的理

解が容易になった｡またグラフを拡張すると,系の空間的,時間的っながりをグラフの トポ

ロジカルなっながりに帰着させることができる｡

本論文ではグラフによる方法を中心にアンサンブルの性質を調べてきたが,系の多様さは予

想をはるかに上回るものであり,今後さらに詳細な検討が必要である｡
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