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29.ミクロカノニカル法 による相転移研究

早大理工 森川善富

大竹淑恵

我 々は､'改良 された ミクロカノニカル法' に基づき､ 相転移点近傍の系の振舞

いを研究 した｡ この手法 によれば､温度をほぼ連続的 に変化 させ ることがで きるが､ その

代償 として系 を熱平衡 に保つことがで きない｡ しか し､ 系か ら熟を引 くス ピー ドを表すパ

ラメーター COに関す る外挿 に串り､熟平衡状態の系に関 しての議論が可能 となるo

モ ンテカル ロ法 と ミクロカノニカル法 の大 きな相違は､ 温度 βがイ ンプッ ト,･パ

ラメーターで あるか アウ トプ･yト･パ ラメーターであ るかの違いであるo このためモ ンテ

カルロ法 では物理量 は温度 の 1価関数 にな る

が､ ミクロカノニカル法では多価関数 にな り

得 る｡ 例 えば内部 エネルギーと温度 の関係 は､

2次相転移点近傍ではどち らの手法で も1価

関数にな るが､ 1次相転移点近傍では ミクロ

カノニカル法 では内部 エネルギーの多価性 を

示す S字 カー プが現れ る｡ II･2)･引 (Fig.1)0

またモンテカル ロ法では､ 温度 βが インプ ッ

ト･パラメー ターす なわちコン トロールで き

るパラメーターであるのに対 し､ ミクロカノ

ニカル法 では､ 温度 βではなく ミクロカノニ

カル系の全 エネルギーEが インプ･yト･パ ラ

メーターす なわちコン トロールで きるパラメ

ー ターとなるo よってモ ンテカルロ法 に基 づ

き相転移点近傍 を調べ るには∂β- 0の極限

(Fig.1参照)と して各 βでの熱平衡値を求 める

が､ ミク ロカノニカル法では､ それに対応 し

て 古E- 0と して各 Eにおける熱平衡値を求

め る｡ 改良 された ミクロカノニカル法では､

さらに∂ E≒ 0の場合を考 え､系を熱平衡 に

保 たずに常 にエネルギーを変化 させて物理量

を調べる｡

具体 的に改良 された ミクロカノニカ

ル法では､ ∂E≒0のエネルギー変化 を実現

す るため に､ 従来の ミクロカノニカル法で用

い るHamilton'sEqs.に･.摩擦項 を付 け加え る

｡ この摩擦項 の係数がCOであ り､系か ら熟を
引 くスピー ドを表す｡
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図 1､ 1次相転移点近傍での内部

エネルギー-温度 グラフ

(a) ミクロカノニカル法

(b) モ ンテカル ロ法



｢相転移研究の新手法とその応用｣
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C･-C｡′ fp… ･ 意 ニーC｡ であるo この手法によれば､

ェネルギー変化がほぼ連続なので､ 内部エネルギーー温度 (な ど)のグ ラフ上ではぼ連続的

にデータが取れ るのである. 詳細に関 してはRe'f.4).5).6)を御参照下 さい.

モデルとしては､U(1)ゲ- ジモデル7)を取 り上げ､ 4 1格子 で数値計算を行 ったo

BS-B lBl 【1- を(U｡ ･U,I)･ B2【11喜(U…･ U,T2 日 1

ここで､ U_ = 打 elOl は､ ブラケ ッ トpに対す るブラケ ッ ト変数であり､ β lは､
p

ユ∈p

リンク 1に対す る座標である｡ 1次相転移点 くβ1-β2≒0.6)近傍 ではFig.2a､ 2次相転

移点 (β1≒1.0.β2-a)近傍で はFig.2bの結果が得 られたO
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図2､ 内部 エネルギーー温度 グラフ

(a) 1次相転移点 くβ1-β2≒0.6)近傍

(ち) 2次相転移点 (β1≒1.0,β2-0)近傍

Fig.2aは明 らかにS字カーブであるが､Fig.2bではS字 カープがみ られない. これは､ 1

次相転移では潜熱の解放があるため内部エネルギーに多価性が現 れるのに対 し､ 2次相転
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移 では潜熱 の解放がないため多価性 が現れないか らである｡ このよ うに改良 された ミク ロ

カ ノニカル法では､相転移 の次数 の推定がで きる. よ り正確 に■ぼS-βグラフを3次関数

で最小二乗 フイッ トした時の''潜熱''Asによ り､扱 って いる相転移が､ どれだけ強い 1

次 の性質 を持 つかが､ 推定できるのである｡ これはモ ンテカル ロ法 における ヒステ リシス

の大 きさを調べることに対応す る｡

但 し､系を熱平衡 に保たず に数値計算 を行 ってい るので､ ASは厳密 には潜熱 と

は異なる｡ 厳密に潜熱 を求 めるため には､ 系を熱平衡 に保 たなければな らないので.C0- 0

の熱平衡極限をとらなければな らない｡

次 に 1次相転移 の場合の典型的なAs-COグラフを示す(Fig.3)0 (これ は､pr

eliminaryな結果で あるO 詳細 はRef.8)を御

参照下 さい｡ )デー タが 4点 しかないので は

っきりした ことはいえないが､ C0-10で

A Sが最大 になり､ CO一大､ CO-小でAS

の値が下 が っている｡ CO一大で ASが小 さ

くなるの は以下のよ うに して理解 で きる｡ 系

か ら熟を引 く速 さが速 くな ってい くと､相転

移点近傍 で潜熱が解放 されて も系 に吸収 され

ず に摩擦熱 と して出てい くためASが小 さ く

な るので あ る｡ 一方 co-小で A Sが小 さく

な るのは以下 のよ うに理解 され る｡ 数値計算

が熱平衡 に近 づ くと系の過冷即 され る度合が

減 ってい きASが小 さ くなる｡ い くつかのモ

デ ルに対 して予想 され るAS-COグラフを

Fig.4に示す｡ いずれ もASの値 は､ あ るCO

の値で ピー クを持つ山型 の グラフになるはず

で ある｡ 以前述べたよ うに､有限の大 きさCO

で''潜熱 "ASを調 べ ることによ り､扱 って

い る系が どれだけ強 く1次の性質 を持つかを

推定で きる｡ またA SをC0- 0へ外挿 した値

は真 の潜熱 となるので､ 上冨己の性質 を厳密 に

決定でき_る｡ 特 にAS(C0- 0)-0の場合
は扱 って いる系は 2次相転移の性質 を持つ と

決定できる｡ 数値計算 の速度 に関 しては､ 今

0ユ S /O ユO

t.
図3､ 1次相転移の場合の典型的 な

A S- COグラフ

C｡

図 4､ 予想 され るAS-COグラフ

の所 モンテカルロ法 に比 べてメ リッ トはない｡

しか し同 じゴールを 目指す のに別 の手法で扱 う

ことに意味が あろ う｡ ((障害物 が どこにあるかは解 らないのだか ら ･･･))

相転移点 も同様 にC0-0と外挿す ることにより求 まるが､詳細 は省略す る (Ref

.6).9))0
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以上 のように､ 我 々は改良 された ミクロカノニカノレ法 lr基づ き∂E≒0､C0- 0
の手法で相転移点近傍 の系の振舞 いを研究 したO .しか しなが ら､ 改良 された ミクロカノニ

カル法 はまだ まだ考慮せねはな らぬ点が多々残 っているo ′

一番大 きな問題点 は､現時点 では離散系を扱 えないことであ る｡ 運動方程式を追

いか けるので､変数が連続でなければな らないのである. モデル によ って は-連続系 へ変数

変換で きるカ亨､一般的指針が今 の ところないo この問題点 は､従 来の ミクロカノニカル法､

ラ ンジュバ ン方程式 を追 いかける確率過程法､及び-イブ リッ ド法 とも共通 の問題 であ る.

ミクロカノニカル法 に関 しては､ 最近 ガウシア ンアンサ ンブルを用い る手法が提唱 され､

運 動方程式を解 くのではな く､ モ ンテカル ロ法 のよ うにア ンサ ンブルを作 り出すことで平

均 を取 ることが試み られている｡ 川 )

次 に問題 とな･るのは､ 系のエルゴー ド性であろ う｡ これ は従 来の ミクロカノニカ

ル法 とも共通 の問題である｡ この間題 に関 しては､少数 自由度系 では研究が盛 んに行われ

て い るが､多数 自由度系ではまだほ とんど行われていないのが現 状で ある｡ 我 々が扱 った

モデルにおいては簡単 なチ ェックは行 ったが本 当にエルゴー ド性 が成立 しているか否か は､

成立 していると期待す る しかない｡

改良 された ミクロカノニカル法で は､ 今のところ初期条件 に依存す る結果が得 ら

れている｡ しか しなが ら､ C0- 0の熱平衡極 限でその初期条件依存性 は消えるはずであ り､
現在解析中である｡ 8)

また､完全 に 2次のモデルで はS字 カープが消え るはず であ り､ この方面 の研究

も現在進行中である｡ gI

さらに､正確 に相転移 の次数､場所を決定す るには､無 限系 を扱わねばな らない｡

しか しなが ら現在は CPUの都合上､ 44格子 しか扱えなか った｡ この有限サイズの効果 も

将 来的 には定量的に調 べ られね ばな らないだろ う｡
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