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要旨

本講演では長距離交換モデルを導入 してそのスピノーダル分解を論 じた｡特徴的長 さ

は本文中の式 (6)-(8)に示 される発展別に従い､散乱関数及び相関関数は特徴的長 さで ス

ケールされることを理論的､数値的に兄いだ した｡更に平均場理論を導入すること丁で散乱

関数及び相関関数のスケtT)ング形を説明することに成功 した.

§1.序

イジング模型の動力学は､これまで秩序変数が局所的に保存するKawasakiダイナ ミック

スと､保存量の無い Glauberダイナ ミックスを用いて議論 されてきた. 例えば通常の2元

合金のスピノーダル分解では最隣接分子間の交換を考えるため､Kawasakiダイナ ミックス

の問題 として捉える事ができるo最近我々は Ka.wasakiダイナ ミックスを一般化 して秩序変

数が局所的には保存 しないが､大域的に保存する様な新 しいイジングダイナ ミックス (長

距離交換モデル)を提案 し,2次相転移甲臨界動力学 と1次相転移のダイナ ミックス､特

に一般化 されたオス トワル ド成長を議論 したt11｡本講演では､長距離交換モデルを用いて

l次相転移のダイナ ミックス､特に一般化 されたスピノーダル分解を数値的､解析的に研

究 したので報告する【2】｡

一般にイジング模型の緩和は局所的秩序変数S(r,i)に対する次の方程式で記述 される

竺㌘ -f4r･lp(r7r･)-6(r-r･)葛 誌
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ここでp(r,rf)はrとr' にあるスゼ ンの交換確率である. 自由エネルギー汎関数 F(S)紘

イジング模型 と同 じユニバーサ リテイクラスに属す るものに共通な GinztLburg-LarLdauの自

由エネルギーをもちいる｡(1)式で最隣接スピン問の交換のみを考えると､連続極限で (1)

式はよく知 られた保存系の TDGL方程式に帰着す る｡ しか しなが ら高分子ブレン ドのよう

に自由エネルギー汎関数 FtS)はイジング模型 と同 じユニバーサ リテイクラスに属 しなが

ら相分離過程が局所的運動方程式で記述できない場合 もある｡特に本講演では交換確率が

スピン間の距離の関数 として

p(r,r')=Cd
Ir-r･r+a

(2)

で与えられる場合を考える｡(2)式でパラメーター〝を o<〝<2を満たす様に選ぶと､交換

するスピン間の平均 2乗距離が発散するため本質的にKawasaklダイナ ミックスとは異なっ

た動力学的性質を示す.実際､Fourier空間で式 (1)紘

塑 辺-→榔 蒜∂L (3)

と書 くことがで きる｡但 しテイルダ記号のついた ものは元の物理量の FbⅦrier変換を表 し､

Lは輸送係数の大 きさを表す ものとするO式 (3)は秩序変数が局所的に保存する場合 と保

存量のない場合のTDGL方程式を内挿 した形になってお り,小貫【31が最初 に解析を試 みて

いる.また Ka.wasakiダイナ ミックスはスピン間の相互拡散によって起 こることと対比 して､

この長距離交換モデルはスピン間の レビフライ トによって時間発展を していくモデルとい

えるO乱流中での粒子の運動が､しば しばレビフライ トで記述 されることか ら(fL-2/3)【4ト

このモデルは乱流中の相分離を定性的に特徴づけているとお もわれるo

§2.スピノーダル分解の平均場理論

2元合金､或 はKa,wasakiダイナ ミイックスに従 うイジング模型を高温か ら低温に急冷す

ると､平衡状態への緩和過程で様々なパターンを観測することがで きる｡ 特に合金の組

成比 (或 は上向きと下向 きのスピンの比)が 1:1の時､スピノーダル分解が観測される｡

長距離交換 モデルを用いて も同様のプロセスが生 じる｡ この節では式 (3)を出発点に して

スピノーダル分解の平均場理論を構成 し､相関関数のスケー リング形を議論する｡ この平

均場理論の妥当性は次節で述べ るシミュレーションの結果と比較す ることで実証 され る.
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そもそ も通常のスピノーダル分解を第-原理か ら記述する理論は存在 しない｡ しば し

ば用いられるのは古川【5】によるスケー リング理論である｡古川は散乱関数の波数の大きい

ところと小 さいところの漸近的振舞いを議論_し､その内挿によって散乱関数のスケーリン

グ形をもとめた｡しか しこの理論では基礎方程式 とのつなが りが明確でな くここでの解析

には利用 しなかった｡一方最近､太田､野崎によって提唱された乎均場理論【6】では大胆な近

似を用いつつもスピノーダル分解の特徴を捉へ相関関数の振舞いをよ く説明 している｡こ

こでは太田らの理論を改良､一般化することで相関関数の振舞いを予言する｡

相分離の後期過程ではエネルギーが界面に集中するため界面の運動に着目すればよい｡

従って スピノーダル分解に於て (3)式は

qK(a)= da'Gd(r(a),r(a'))V(a'), (4)

と簡単化できる｡ ここでaは界面に沿った座標を表 し､r(a)はaの位置,V(a)は界面の.移動速

度である｡またK(a)は界面の平均曲率を表 し､Uは表面張力である.(4)式に現れるグリー

ン関数 Gd(r,rJ)はFourier空間でed(q)=-1/LlqIJ̀と定義 され､実空間では 1<p<2に対 し､

Gd(r,r')--
a(a,p)Llr:r'lJ-y

(5)

という形を持つ.但 Ldは空間次元を表 し､a(i,p)は dとpに依存 した数係数であるo

o<〝<1の場合は単純なグリーン関数は存在 しないが小貫【3】によって界面の運動は局所

的曲率で決定 されることが示 されている.従って系の特徴的長 さL(i)紘

申)～〃 2

と言 う時間発展を示すo一方 J<p<えでは次元解析より

t(i)～il/(1+p)

となることがわかる｡ ちなみに〝=1では対数補正がありJ(りの発展別は

Z(i)-(i/lni)1/2

に帰着す る｡
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さて (4)式に戻ってみよう｡スピノーダル分解の際に界面は複雑な配位を取 るために界

面に沿っての積分を実行す ることはできない｡従って何 らかの近似を行 う必要がある｡ここ

で太田､野崎【6】の理論を思い出 してみる｡簡単のため以下の議論は2次元に限定するが､

3次元系に対 して も同様の議論は成 り立 っ ｡太田 らは界面の成長が大域的には曲率の大

きな所か らの拡散流に依って決まり､局所的には界面の緩和で決まるとした く図 1)｡した

がって (4)式の積分を局所的な部分 と拡散流の部分に分割でき

qK(p)望/dp'GJ(r(p),r(p'))V(p')

千<vt,Ida,GJ(r(a),r(a,)).<V,,Jda′GJ(r(a),r(a,)) (9)

と書 くことが可能である.但 し<叫>-JTidav(a)/Jidaであり添字 i=t或はI'= rは各注目し

ている界面の左側､右側を表 している｡注目している界面の曲率がそれほど大 きくないと

仮定すると界面の位置はある直線 (Z=o)の回 りを揺 らいでいる｡(9)式の第 2項 と第 3項

での積分は従って各 Z<OとZ>0で実行される｡平均場理論は界面Lの配置にそれほど依 ら

ない筈なので,太田 らにならって更に単純化 してみよう｡(9)式の第 2項 と第 3項での積分

は図 2に示すように各Z=-ZlとZ=Zlでのものに置き換える｡ また Z=0近傍での界面の

位置は一価関数2-I(p,i)す ることが可能である.したがって (9)式は

qK(p)=
/

+∫(り

dp'GJ(r(p),r(p'))V(p')

/dp'lGd(r(p)-r(-Zl,P'))-qJ(r(p)-r(Zl,P'))】, (10)

と変形できる｡ ここでr(Zl,P)は位置ベク トルr(Zl,P)=(Zl,P)を表 し､拡散流の強 さJ(i)

はJ(i)-<V･,--<vr,であるo太田らの議論ではJ(i)の決定に鞄 未さが残-たが､我々の

理論ではどういう近似を行ったかははっきりしているo式 (10)で V(p,i-)について解いて界

面の揺 らぎで線形化を行 うと

V(p)= 些坦～ 旦廻
(1+(∇ pJ(p))2】1/2 ai~ ai

K(p)--Vpl
∇タメ(〟)

1 + (V pJ(p))2
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と近似で きるので

堅璽
∂l 7rl/2LIklvllトqk2+2J(i)

r(2-FL)sin(7rFL/2).,-
7rLZ12-V

という方程式が導かれるoここでJ(i)の定義より

J(i)～I(i)/iα ｢ P/(1+p),

と見積 ることができ,特徴的長さt(i)紘(7)式を満たすので

Z1-I(i)∝il/(1+V)

と評価できる｡ ここで ≠一場を

u(r,i)=Z-I(p,i),

で導入す ると(13)式は(14)-(16)式を用いることで

聖地 =qp-1トq2+2Bl-2′(1.V,∂i
Il(2-p)

(13)

(14)

(15)

(16)

(17)

に帰着す る｡但 し別 まJ(i)ZIP-2-Bl-2/(1+叫こよって定義されるフィッティングパラメーター

である｡(17)式では輸送係数､表面張力は 1と置いてある｡ もちろん〝- 2の極限で､太田

らⅠ61の求めた式 と一致す る｡

式 (17)は線形方程式なのでとくことができる｡ 一方太田(7】による~と界面が薄い極限で相

関関数は u一場をもちいて

2

a(r,i)=<S(r･i)S(0,i)>-farcsin(
<u(r,i)1L(0,i)>
< u(0,i)2>

で表 される｡従って 2次元系では相関関数のスケーリング形C(I)は

2一山_,_J.cDdQQJo(Qx)e-9(Q)
a(r,i)=C(C)-烹arcsinl

I.～dQQe-9(Q)

(18)

(19)

で与えられる｡但 し37-r/I(i),a-qt(i)であり､Jo(I)はゼロ次のベッセル関数であるo また

(19)式中で9(Q)は

9(Q)-2Ql+vI4B誓 Q P-1r(2-p)sin(叩 /2)/.･ (20)

で与えられる｡実際の関数形を求めるにはパラメーターβを適当に選んで (20)式を数値積

分すればよい ｡
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この節を閉 じるに当たって二つの注意を付け加えておく｡先ず (9)式から(20)式までの

議論はパ ラメータIP が 1<fL<2を満たす ときのみ有効であり､それ以外の場合にはま

た異なった議論が必要 となる｡最後に実験等で観測される散乱関数は相関関数 と

Zq(i)=
という関係式で結ばれている｡

arc(r,i)èq'r=I(i)dj(qt(i)),

§3.シミュレーション及び理論 との比較

(21)

前節で提唱 した理論の正当性を立証するためには実験かシミュレーションを行 う必要が

ある｡ここでは (3)式を離散化 した

i(q,i+Tト E(q,i)=-'L(q)lL(q,i), (21)

を大野 とPⅦri【8】によって始められたセルダイナ ミックスの方法を用いて解いた｡但 しT-1

は離散化 された時間の単位であり､弟(q,i)=SF/Si(q,i)は化学 ポテンシャルのFourier成分で

ある.またL(q)紘(-∇2)V/2で定義される微分演算子である.(21)式を解 き,Four王er変換を用

いることで秩序変数の時間発展が得 られ 畠 .実際のシミュレーションは初期値依存性を避け

るため 10回のランを i=5000まで行ったO更に用いたシステムの大 きさはセルを単位 にし

て 256×256である.図 3に示 したのはfL=0.5,fL=1.0､FL=1.5に対するシミュレ-ションで

得 られた i=5000でのパターンであるO 図中で黒地で示 した部分では秩序変数が正の値を

持ち､白地では負の値を持つ｡図から 〝の値が小 さいときに非保存系でみられるものとよ

く似たパターンが得 られ､FLの値が大 きいと､通常のスピノ-ダル分解で見 られるものと

よく似たパターンが観測 される.図4には特徴的波数､q(i)-I(i)~1の時間発展を示 したo

大体 i>103で時間のべき別に従 うことが分か り､p=015に対 してt(i)～id (a-0.51土0･09)

を得 〝-1.5では指数はα=0･39士0･02となった｡これらは (6),(7)式での理論式 と非常によい

一致を見ている｡一方 fL-1に対 して指数を見積るとa=0.44土0.03というやや小 さい値を

得るが､対数補正を考慮す るとt(i)～(i/hi)8で指数はb=0.50土0･03となり(8)式 と一致 し

ている｡

図 5では〝=1.5に対 し散乱関数のスケーリングプロット及び理論との比較を示 した｡実

線で示 した理論曲線は (19)式でβ=1･0と選んだ ものであり､数値データと驚 くほど一致
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している｡ 図 6に しめ した相関関数のスケー リングをみると更 に特徴がはっきりする｡ や

はり実線で示 した理論曲線 と数値データはよい一致を見ている03:=r/I(i)が小 さいとこ

ろで実験値が小 さな値を持つのは､界面の厚 さが実際には有限の値を持っか らである｡ し

たがって シミュレーション時間を長 く頼れば取 るほどx=Oでの相関関数の値は1に近ず く

が､決 して 1になることはない｡ そのはか散乱関数め波数の大 きいところと小 さいところ ′

の漸近的振舞いも論 L:たが紙数の関係上説明を省 くことにす る.詳細は原論文【2】を参考に

されたい｡
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図 11スビ/--ダル分解での界面 の配置と､拡散流o 図･2･図 1を単純化 した模式図O

(q) (b) (C)

図.3.シ ミュレーションによる界面の配置図｡左か ら順 にFL=0,5,fL=1.OandJL=1.5での もので

ある｡

10 102 m 3 t lot

図 4.特徴的波数q(i)=t(i)11と時間の対数プロット.(A),(B),(C)は各 fL=0･5､f▲=1･0､JL=1･5

に対応 している｡
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0･0 5･0 70･O Q=qt(I)

図5.散乱関数のスケー リングプロット(fL=1.5)｡ 実線 は理論で予言 された ものである.

図6･相関関数のスケ- fjンダブロバ (p=1･5)o 実線 は理論で予言 さjlた ものであるo
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