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1 モデル

1次元の非線形格子モデルであるフレンケル ･コントローヴァモデルを取り上げる｡

このモデルでは､各粒子 (質量m)は線形のバネ(バネ定数J)で結ばれており､更に周期
的ポテンシャル(振幅Vo)による力と一定の外力 (大きさF)が各粒子に働いている｡ n番
目(1_<n_<N)の粒子の変位をu… 格子定数をaとすると系のハミルトニアンHは

となる｡ここで

H-K+Ⅵllt+Vsit｡≡ K+V((un)),

K-写写紘

･nt-書写(un･1-un)2,

V8ite-写〈?[1-cos(警)トFun)

(1 )

である｡連続体の極限においてはこのモデルはサイン･ゴルドン方程式で近似できる｡こ

の場合には､N-キンク解が厳密に知られて串 り､格子内をキンクは自由に運動する. た

とえばxに静止したキンク解は

;tan-1expl叫1-- tan-1exp7r(n-X/a)], (5)

とあらわせるOただし､e｡a-a何 はキンク幅である.しかしキンクの幅が格
子定数 α程度になるときには連続体極限が成り立たず離散的に扱わねばならない｡この

場合キンクが格子中を動く時には､格子と同じ周期を持つパイエルス力を感じながら動く

などサイン･ゴルドン方程式とは極めて違った性質を示す｡このような場合に興味を持っ

てこの系の計算機シミュレーションを行なった｡このモデルは様々な現象のモデルとして

研究されてきたが､特に線形のバネで結ばれている粒子の鎖を転位に対応させると固体中

の転位の振舞いを示すモデルとなる｡

本研究では､一定の応力が加わっている場合の鎖 (転位)の動きを調べるために､系の

各粒子に一定の外力 (大きさF)を加えたモデルを計算機でシミュレートする.有限温度
のもとでは､この鎖にキンク･アンチキンクのペアーが次々に生成され､さらにこれらが

バイエルスポテンシャルの山を越えて鎖の中を伝搬してゆくことで鎖 (転位)が外力の方

向へ移動してゆくと考える｡計算機シミュレーションは分子動力学法を用いて行うが､そ

- 22 5 -



研究会報告

の際一定温度Tの状態を調べるために運動方程式にランダムjj.R(i)と減衰項 (減衰定数
()をつけ加える｡すなわち､ランジュバン方程式

d2un
-有 ニー-度 -

を数値的に解 く｡ただし､揺動散逸定理

aV((u"))
Bun
+R(i),

<R(i)R(S)>-2mkBTES(i-S),

(6)

(7)

を仮定する｡ キンク対の生成頻度､キンクの移動速度､鎖 (転位)の移動速度に関して計

算機シミュレーションによって得られた結果を､拘束系の統計力学の手法およびトランジ

ションステイト理論を用いて得られた理論結果 [1-4]と比較する｡(キンク幅を2αとし､

EJ完万-1･0とした.また､周期境界条件を用い､時間メッシュは何 /100とした｡)

Fa/7rVo=0.03,N-200
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図1 キンクの移動速度 VTk

Fdk:,Y.oa=20=･.0.6.･6".=21500

図2 キンク対生成の瞬間のsnap
shot

2 キンクの移動速度

理論的にはまず､キンクの変位 unをキンクをあらわす部分fn(X)とそれからのずれ
qnに分解し､un-fn(X)+qnとする. キンクの位置Xを､拘束条件 (qnは､キンクの並
進モード(Goldstoneモード)とは直交しているという条件)

∑ qn･型 塑 =O,JVdX
71

(8)

を課すことで固定する.[1-4】fn(X)●の初期解として(5)式を採用し､(8)の拘束条件のも
とでiterationによって解の改良をおこなっていく｡解が収束した段階での解が正確なキ
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ンク解となる. 各キンクの位置Xに対 してキンク解が求まるのでそれを用いてキンクの

セルフ･エネルギーEk(X;F)をxの関数として計算する｡これにより､平衡位置Xcqで
のセルフ ･エネルギーとサドルポイントX8でのそれとの差としてキンクの1格子間隔の

移動に対する活性化エネルギーEaを計算できる｡ すなわち

Ea=Ek(XS･,F)-Ek(Xcq･,F)･ (9)

1格子間隔の移動の頻度はトランジションステイト理論によって得られる｡ キンクの速度

は､この頻度にαを掛けて得られ､シミュレーションでは､キンクが格子定数αだけ移動

する平均時間を求め､それでαを割ってキンクの移動速度を計算 している｡ 図 1はキン

クの移動速度t(k(F;T)の対数を湿度Tの逆数の関数として措いたものである. 黒丸がシ
ミュレーションの結果であり､理論的に得られたキンクの移動に関する活性化エネルギー

Eaから決まる傾きを持つ直線と比較している. 図からわかるように温度の低い領域で両

者の傾きは良く一致していることがわかる｡
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図3 キンク対生成頻度 rKP
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図4 鎖 (転位)の移動速度 vd

3 キンク ･アンチキンク対の生成頻度

キンクの位置Xkとアンチキンクの位置Xakを2つの拘束条件を課すことによって固

定し､2節と同じようにiterationを行なってキンク対の解を求める｡ これを用いて､任意

のXk,Xakでのキンク対のセルフ ･エネルギーを求め､キンク対生成に対するサドルポ
イントを求めた｡その結果､キンクとアンチキンクの対が､格子定数 αの4倍程度離れ

た時にキンク対の核生成となると理恵より予測された｡[1】シミュレーションにおいても
そのことが確認されたので､キンク対ができてその距離が4αになった時キンク対が生成

されたとした｡図2はキンク ･アンチキンク対が生成した瞬間のsnapshotである｡ 図3

はキンク対の生成頻度rl(P(F;T)の対数を温度の逆数の関数として措いたものである｡黒

丸がシミュレーションの結果であり､直線は理論的に得られたキンク対生成笹関する活性

化エネルギーEKP(これは､サドル ･ポイントにある時のキンク対のセルフ･エネルギー
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とキンク対がない時のエネルギーとの差として計算される｡)から決まる傾きを持ってい

る｡ 両者を比較するとわかるように温度の低い領域でシミュレーション結果は理論の結果

をよく再現していることがわかる｡

4 鎖 (転位)の移動速度

鎖(転位)は､キンク･アンチキンク対があちこちで出来てキンクとアンチキンクは外

力にしたがってお互いに反対方向に移動する｡やがて､キンク(アンチキンク)は他のキ

ンク対に由来するアンチキンク(キンク)と出会い対消滅する｡ この様なプロセスを繰 り

返して転位は外力の方向に移動していく｡このキンク対の生成と消滅がつりあって定常に

なるとして鎖 (転位)の移動速度Vd(F;T)を理論的に求めることができる｡[5]キンク､ア
ンチキンクの密度をnk,nakとする｡ nk- nak とすればVd(F;T)は

Vd(F;T)-2aVk(F;T)nk (10)

とあらわされる. さて､ある1つのキンクが他のある1つのアンチキ//クに時間dtの間

に出合う確率は2Vk(F;T)nkdtである｡systemsizeが十分大きければキンク対生成と対
消滅は釣合って

2Vk(F.,T)nfdt=呈rKP(F;T)dtα
となる.すなわち､鎖 (転位)の移動速度Vd(F;T)は､

Vd(F･,T)-2 aVk(F;T)rKP(F･,T),

キンクの密度nk-nakは､

(ll)

(12)

(13)

とあらわされ､転位の移動に対する活性化エネルギーは､キンクの移動に関する活性化

エネルギーとキンク対生成に関する活性化エネルギーの和の半分すなわち(Ea+EKP)/2
となるO 図4はVd(F･,T)の対数を温度の逆数の関数として措いたものである｡ 黒丸がシ
ミュレーションの結果であり､(Ea+EKP)/2で決まる傾きを持つ直線を描いている｡温
度の低い領域でシミュレーションと理論結果の傾きは良く一致していることがわかる｡
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