
｢ソリトン系のダイナミクスとそれに関するカオスの問題｣

ポ リアセチレン ･キンクの運動

東大･理 小形正男,寺井 章,小野嘉之,和田 靖

Ⅰ はじめに

最近,固体物理の分野においてもソリトンの静的及び動的な性質が興味をひいている｡ トラ

ンス型ポリアセチレンに対して,キンク(ソリトン)という概念は,Su,SchriefferとHeegerl)

によって導入され,それ以来,理論及び実験において,様々な研究がなされてきた｡特に最近,

キンクと考えられるスピンの拡散係数が実験で求められるようになってきた㌘

一方,¢4系やサイン･ゴル ドン系では,キンク･フォノン相互作用という観点から,キンク
∫

の拡散係数や摩擦係数が計算されている｡そこで,我々は¢4系でのキンクの運動 と比較 しな

がら,ポリアセチレン･キンクの運動 (特に,低温での拡散係数の振る舞い )を調べることに

する｡両者がどの程度類似しているか,又どこが異なっているかについても興味がある｡

丑 ポリアセチレン

トランス型ポリアセチレンのモデルとして,Su,SchriefferとHeegerは以下のノ､ミル トニ

ァンを提唱した1.)

H-弦 十手与(,n･1- ,n)2-∑ in･1,n(Cn･1･,SCn,S ･Cn,Jcn･.,S),

K

n)S

in.1,a-to-α(yn.1- yn), (1)

ここで,‰はサイ トnの(CH)ユニットの平衡位置 (格子定数 aの等間隔配置)からの変位,

pnはその運動量を表わす｡第 3項は7T電子 (1炭素原子当たり1コ)のホッピング項で,その

遷移積分 in.1,nが格子変位に応じて変化しているoもし‰-0ならば電子は,e(k)-2t.cos

(ka)のバンドを形成し,丁度バンドの半分まで満たされている.しかし電子格子相互作用が存

在するた&.に,格子が yn-(-1)nuoの様に変形 し電子のフェルミ準位にギャップを生じた

方がェネルギーが下がる(Peierls不安定性 )｡ この基底状態は,図 1に示される様に2通 り

考えられる｡

我々は(1)の連続体近似であるTI.Mモデル3)
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図1･ トランス型ポ リアセチレンの2つの縮退 した基底状態0

H-Idx(i2p(-,り 2 +害 A(x,i,2)

･y dx+sT(x,i,ト ivF63か 01A(x, i,)49(x,i,,
(2)

を用いることにする｡ ここで A(x,i)は(-1)nynの連続極限, 少は打電子を表わす2成分

場であるo TLM モデルには2つの基底状態 A-±Aoを結ぶキンク解, Ak(a)-Aotanh(x/

I)が存在することが示される｡

∬ ポリアセチレンにおけるキンク･フォノン相互作用

以下,断熱近似で考えることにするoつまり,』(∬,ど)が時間に依存して変化しても電子の占め

る状態は変わらないと仮定するoこの近似のもとでキンクまわりの線形モー ドを数値的に求める

ことができ, 3つの局在モー ドとフォノンモー ドが得られた4.)局在モードのうち1つは,固有

振動数Q,-0のGoldstoneモー ドに対応 している｡ ソリトンの存在はフォノンに対してポテ

ンシャルによる散乱と同じような効果を与えるが,この散乱が無反射であるかどうかにっいて

も調べられた｡一般に1次元の散乱問題の

日も 無反射がそうでないかはフォノンの固

有関数を偶関数と奇関数に分けて,それぞ

れのフェイズシフトを調べればわかる｡(両

者が一致すれば無反射 )実際ゐ数値計算を

図2に示すが,k<1/Eの領域で無反射で

はないことがわかった｡

この結果を用いて,次にキンク･フォノ

ン相互作用を調べることにする｡キンクの

運動を調べるために,以下の変数変換を行

なう5.)

2 4 6 q f 8

図2･ フォノンモー ドを偶関数 と奇関数に分けたと

きのそれぞれのフェイズシフ ト(∂eと∂o)0

qはフォノン波数｡ (Onoet.al.4)より転載)
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A(x,i)- Ak(xIQ｡(i))+x(x-Q｡(i),i)

(拘束条件 ) Jx(tr,i)Ak'(a)dx- 0, (3)

ここでQ｡(i)がキンクの座標を表わす｡数値的に求められた線形モー ドgi(tr)を用いて場

I(x,i)は

x(a,i)-∑ Qi(i)gi(x),
i'*0

(4)

と展開できる｡ (α-0のGoldstoneモー ドは拘束条件によって除かれている｡)新しい変数

Qo,Qiと,それの正準共役な運動量 po,Piを用いてノ､ミル トニアンは

H-

但 し

(po+J打X′dx)2-g2
'H l.pi*p iI2M(1+(/92M)2

M-∫(Ak')2dx/92,

((i)-Ix′(x,i)A左(x)dx,

7T(x,i)-∑pi(i)gi(x),
巧0

とかけ,キンクの座標 Qo,Poに対する運動方程式は

?｡ (p.+J7TX′dx)
M(1+(/92M)2

P0-0,

i写｡wi2Qi*Qi'Hint(Q),

(5)

(6)

となる｡¢4系の場合と比べると,ハミル トニアンと運動方程式は形式的に全 く同じ形で表わさ

れることがわかった｡

Ⅳ キンクのダイナミクス

まず入射フォノン波束の振幅についての摂動で, キンク ･フォノン衝突を調べた6.)2次の摂

動の計算によって,衝突の結果キンクの位置のシフトと共にキンク ･フォノン間の運動量の交

換があることがわかった｡このことから,熱平衡系でのキンクの拡散運動は2つのメカニズム

によって引き起こされることが期待される｡ 1つは,熱励起フォノンが次々とキンクに衝突 し,

その度にキンクのシフトが起こるために生じる,ランダム ･ウオーク的なブラウン運動である｡

拡散係数はT2に比例すると考えられる｡ もう1つは,キンクが熱励起フォノンとの運動量交換

を通して摩擦を感 じるという通常のブラウン運道のメカニズムである0 (ここでキンク峠ブラ
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ウン粒子に,フォノンは水分子になぞらえられている｡ )

以上2つのメカニズムの関係は,森の方法7)による摩擦抵抗関数のFourier-Laplace変換 I,

(W)の計算と,キンクに対する揺動散逸定理によって明らかにすることができた5.)まず11(a,)

を低温で評価すると,a'-0の成分,I'(0),は後者のメカニズムからの寄与だけから決まり,

温度Tに比例することがわかる｡拡散係数は揺動散逸定理

D(a)-Jごく6｡(i)∂｡>e-iWtdt

. . (7)
<eo(?o>
ia)+ r (a') ,

で与えられるので,a,- 0の極限ではEinsteinの関係式 D- kBT/Mll(0)が成 り立ち, Dは

低温極限で温度によらなくなる｡ この場合の拡散係数は後者のメカニズムによるものである｡

一方,前者のメカニズムからの寄与は I'(a))のaJ≠0の成分に現われる｡従って, aJ≠0かつ

r(o)≪Il(a'≠0)の場合に前者のメカニズムによるキンクの拡散運動が支配的になると考え

られる｡実際この場合,(7)式を用いてD(a')の実数部分がT2に比例することを示すことが

できる｡

† 今後の課題

今まではフォノンの熱励起を古典的に扱って来たが,量子効果を考慮して,拡散係数を調べ

る必要がある｡ 又,我々は連続体近似を行なったが,離散モデルの効果がどの程度あるかも興

味がもたれる｡ 実験との比較 も今後の課題である｡
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散逸のあるソリトン系の統計力学

北大･工 飛田和男,中谷正吾

カールス/レ-工大･物理 U.Eckern

(1) はじめに

自然界における様々な非線型現象の理解にソリトン括像が重要な役割を果たしている事は周

知の事実である｡ しかし,現実の系をソリトン解をもつ非線型方程式に帰着させる時様々な自

由度を粗視化する過程を経なければならない｡これらの自由度は,ソリトン系のふるまいに熱

浴として働き,散逸をひきおこす｡量子系の場合は殊に量子ゆらぎも散逸の影響を受けるため,

古典系では見られない興味深い現象が期待される｡ ここではその中で特に量子サインゴル ドン

系を例に,ソリトンやフォノンの励起エネルギーのくりこみ,及び,外場中での トンネリング

の2つの純粋に量子的な現象について熱浴の影響を調べることにする0

(2) 量子系における散逸

1次元量子サイゴン･ゴル ドン系は次のラグランジアンで記述される｡

- -i !LL,' 22dx l (∂t¢ )2 - (∂x¢ )2+空 cosgb]9
(1)

ここで¢はボゾン場,9は結合定数,7nbは裸のフォノン質量, Lは系の長 さである｡散逸を

考慮するとこの系の分配関数は,虚時間での経路積分1)により,

Z- JICA¢(x,T)exp(-S〔¢(I,T)〕)
¢(∬,0)-め(∬,♂)

S-So+ Sd

so三一JoPdTよヲ(-iT)

sd-岩 J_LL,'22dxJ.PdTI.PdT′

㌔ (め(J,丁)- め(∬,T′))2

p2sin2(,C(T一 丁′)/P)
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