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分子場近似の order-parameter 展 開

と 1次 ･ 2次 相 転 移 の 考 察

一 中野理論との比較 ･誘電体モデル-の適用について -

関学大 ･理 南部信吹,納 繁男

§1 は じ め に

t]e31kt4mixtu,eの t,ic,iticalpointに対する Blumeらの研究1)や,強 (反強 )磁

性体の1次 ･2次転移の問題2,3)の考察などにみられるように相転移の次数の問題を個

々の微視的なモデルに基づいて議論する研究が最近盛んである｡ しかし一般にこれらの

場合,系は複雑であり今のところ精細な近似に基づく統計力学的手法の計算を進める事

はなされておらず,多くの場合分子場近似が採用され,また Landau型のorder-para-

meter展開の方法を援用して有効な成果が収められている｡

このような分子場近似の範囲内で, 1次 ･2次相転移を扱 う統計力学理論として最近

の中野らの一連の研究がある4.-7)中野らは分配関数を鞍部点法で評価する方法に基づき,

自由エネルギーおよびそのordeトparameter展開を得,これ を種々のモデルに適用して1

次 ･2次転移の興味ある考察を行った｡一方筆者らもまた,これとは独立に Landau型

order-parameter展開を導出する一方法を提案し, ミクロ変数の cumulant平均でその展

開係数を構成するformulaを与え(以後論文 Ⅰとして参照する｡ seeref.8)), dipole

系の1次 ･2次転移の問題にこれを適用した｡両者の展開式は一致するが,この報告で

はこれらが共にいわゆる分子場理論の手法 - 分子場の仮定とself-consistentequationの

設定 一 の下に,見透しよく統一的に得られることを明らかにし,改めて前二者 との関

係を比較検討 したい(§2)｡同時に誘電体モデル-の適用を念頭において, 3次元

order-parameterへの拡張を与え,設定された種々の誘電体モデルの 1次 ･2次転移を

考察し,その特徴が微視変数にどのように紋存するかを調べる(§3 )｡ またこの方法

は最近特に関心のもたれているCommensurate,Ⅰncommensurate,構造相転移など複素

order･parameterを扱う数含-も容易に拡張可能であって,そのような場合を想定した複

素 order-parameter展開の考察をも合せて行 う(§4)o
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§2 分子場理論の手法に基づ くorder-parameter展開

2.1 Basicromulation

HamiltonianHを次のように仮定する｡

H-与 jfv,kX,Xk-∑EjXj,J (1)

ここで, Vikは巨k site間の interactionparameter,xi は jsiteのミ.クロ状態を指定

する random 変数 (いくつかの discreteな spinllikevalueまたは, bound された C0-

mtinuousvalue を取りうるものとする ), E･はⅩ･に conjugateな外場であるo xiのJ )

規格化された分布関数を W(XJ)とすると系の分配関数は

Z-J･･･Jdxl-dxNtFw(xj))e-PH,J

と書ける｡ここで分子場理論の手法に従って Hamiltonian(1)を

H=∑ tK (j ),LK (j)= tE:v JkXk~Ejlxj,J

と置き換 えるoするとこの近似での分配関数 Z｡は,

Zo-IIZoi Zoi-<expト PLK(j))>,J

(2)

(31

(4)

となるOただし,< >はくeTP刺 )>- Jdxie-P飢 )W(xi)･･即ち分布微 W(xJ)につ

いての momentaverageを意味し,一方(3低 中の xkは分子場理論の立場では,self-consis-

tentに決められ るべき, Xkの熱平均値であって両者の平均は異なる事を注意するo

さて,さまざまな状態の中から, 1つの orderが実現されるものとし,これを指定する

波数ベク トルをq,対応するorder-parameterをE ,これに conjugateな外場 をE と
q q

書く｡ このとき

xk- E C - Lq'rkq

E.- Ee~lq●rjJ q

と置 くことが許されよう｡(5),(6)紘(3尿 中のEk, E.が各格子点毎に elq ●rj で変調 さJ

れている事を表わす｡ ただし,今は E , Eq を実数 と仮定する (複素数の場合は§4q

で取 り扱 う｡(5),(6)の左辺は実数であるから,考えている波数 qは zonecenterまたは,
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zoneboundary即ち èq●r-±1の場合にかぎられる)o(3ト(6)を用いてZoJは容易に

次のように書ける｡

Zoj- <exp(uqxie-1q'rj)>

uq≡ -PV(q)fq+βEq,

ただ し,

(7)

(8)

であり, V(q)はVikの latticeFouriersum である｡(7武 のZoiは random 変数 xiにつ

いての平均操作に関する momentgeneratingfunctionの形 をしているから, logZ｡は,

次の cumulantgeneratingfunctionの形に与えられる｡

6,(uq)- logZo-∑log<exp(uqxle~lq'rj)>･∫

これを cumulant展開の形に書き下せば,

(:X)

Lg(uq)- N ∑u2n<x2n>C/ (2n)! ,
n=l q

(9)

(10)

を得るoただし,<x2n≒ …<x2n>｡(Jに independent )とし,また簡単のためWJ

(Xj)が symmetricな分布,すなわち奇数べキの momnet平均は0と仮定したo

さて分子場理論の手法通 りに･ここで xk ,すなわち order-parameter E に対するq

self_C｡nsistenteq･を立てると,

E- 1 a 1
q 好古J 冒(u.)≡百 g'(u.),

q

(川

が得 られるoこの(1拭 の逆関数 u.-g′~tNE｡)及び(8)式を用いれば, 1粒子当｡の自

由エネルギ-に対する表式が次のごとく与 えられる｡

f/kT-PJEqdEq-与pv(q)E三+Is,I一l(N㌔)dE｡･ u2)

ここに得た self-consistent eq･(ll)式及び自由エネルギーの表式(12)紘,中野達の論文にお

ける軽部点を決定する式,及び波等の得た自由エネルギーの表式にそれぞれ一致する事

を指摘 しておこうDもLg(u.)が比較的簡単な解析関数 として求まり,さらに上記の逆

関数g'~1(NEq)も容易に計算 し得て(12)の積分が実行可能ならば,自由エネルギーを閉
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じた形に導出 しうる｡実際 lsingspinのように random変数が簡単な分布に従 うような

場合にはよい｡しかし,少し複雑な分布関数になると,このことは必ず しもそう実行容

易なことではなかろう｡ もし(12)の自由エネルギー を Landau型の order-Farameter展開

形 :

f/kT-‡AE三･1-BFqIice.?, (13)

に求めるのが目的ならばむしろL(i(uq)に対する(10)式の cumulant展開形を援用するのが
便利であるO 即ち(10),(ll),(12)から簡単な Legendre変換を用いて,(13)式の order･para-

meter 展開の係数A,B,Cは

A- (PV(q)+くx2>cl ),

Bニ ー<x4>｡/6<x2>4 ,C

C- (1()<x4>3/<x2>7-くx6>｡/<x2>:)/120C

と求まる｡この結果は,我々が 1で得た結果に完全に一致する｡即ち中野 らの方法と,

我々の論文 1とが共に分子場理論の手法により統一的に導出しうる事が示せた｡展開式

(]31に基づき, 1次 ･2次転移を議論する場合には(14)～(16)はミクロな random 変数 のcu-

mulant平均ですべて構成 されているので,問題 は直接モデルに応 じてこれ らを求める

だけでよいという利点をもつ｡

2･2 分布関数 W(x)とcumulant平均<xn>｡についてのコメント

先に述べた単純な Isingspinの場合や,後述 (§3.2)の箱型ポテンシャルの場合に

紘, W(Ⅹ)は

W(x)-i6(1-x2)IW(x)-

と取られる｡従って momenl平均 :

<㌔>-Jw(Ⅹ)Xndx,

1/2a for ~a<Ⅹ<a (内部 )

O otherwise (外部 )

(17)

(18)

あるいは,これから作 られ るcumulant平均<xn> はすべて温度に independentであC
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り,このような場合には(13)式においてAのみが(T-T｡)の温度変化をし((14成 参照 ),

他の高次の係数B,C等はすべて温度依存性をもたない｡従って,これは通常このよう

な仮定の下に行われるLandau現象論と全 く並行に,微視的考察が進められる｡ しかし

例えば一体の非調和ポテンシャルU(Ⅹ)中に boundされたイオン変位のような場合,

W(Ⅹ)はボルツマン因子の形 :

W(x)- e-PU(x)/Je-PLKX)dx (19)

と取られるべきであろう｡このような場合には(13)のB,Cは当然温度依存性をもつ｡こ

の他にも,例えば温度に紋存 した縮退度をもつ SPin型変数のモデル (Blumeヲ)山下 ･

中野6)),二成分からなる混合系のモデル (Blume他1) )などでは,B,Cが温度依存

性 をもったり,場合によっては (混合系 ),化学ポテンシャルの関数であったりする｡

これらの場合には一般に複雑な様相の相変化が得られ,逐次相転移など問題はむしろ興

味ある議論に発展する事はよく知られているが, しかしLandau型のorder･parameter展

開個だけにたよっては,必ずしも完全を期し難い場合があるので注意を要する(seeref.

6))｡このときは(12)に立ち もどる必要がある｡

最近,西川 ･中野5)は分布関数 (図 1参照 )が,

Wf､お)

-工｡ 0 工｡ ℃

図 1

W(x)-母方 e-ax2'等 ie-b(Ⅹ十㌔)2十e-b(-xo)2)
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(:×)
(Jw(x)dx- 1, S… S｡+2sb , X｡- 1)-(:X)

価)

で与えられ る Continuouslsingmodelを考察 したoこ こに S｡, ㌔ , x｡(- 1)は温度

に紋存 しない定数 と仮定され る｡ したがってこの場合は(15)から

B∝-<x4> - 3<x2>2-<x4>C (21)

の正負によって,転移の次数が判定 され る｡即ち比<x2>2/<Ⅹ4>(Gauss分布に対して

は 3,それからの外れは分布の non-Gaussianityを表わす尺度 =natnessfactorM と して

知 られている )が 3から大 ･小いずれの側に傾くかが,転移の1次 ･2次を分ける｡今

の場合はCO)を(18),C21)に用いて,直ちに

B∝4-D(3α2-2)
>O for2ndorder

<n forlstorder
但2)

D…sa/sb, α… 1-(2aTL (2brl

と求まるが,これは西川 ･中野の結果 ( symmtriccase )に他ならない｡ もしここで x

- 0,± xo に minimum をもつような threeminimumpotentialに対するBoltzmann因

子を近似的に分布関数(20)で代用する場合は,変位型の強誘電体モデルとして興味がもた

れるが･このときは a, b,S｡,sb が β≡1/kTの関数 となるので,解析は必ずしも

楽ではない｡

§3 3次元 Order-Parameter展開と誘電体モデル-の適用

前節で示 した分子場理論の手法は,3次元 order･parameter‥E｡-(〆こ),fq2),fq3))

の場合-も拡張しうる｡得られるorder-parameter展開式はもちろん論文 Iのそれと一致

し,次式で与えられる｡

f,kT-÷1号A'里人'E'y)十頼 り E("4
qq q

･与 IE,vC(lv'E'卑 )2+ii-D里 人)6q q q

(A,LJ- 1,2,3)
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i/

A (l v)- pv(初 (q)+<x21>-cl ∂ん ,dス)-

dlv)=
1 <xj2x≡> C

2<x12>C2<xv2>C2 120

,D(i)- 1

ただし, random変数 Ⅹ- (xl,x2,X3)の各成分 ･'xl (A- 1,2,3)の分布はsy一

mmetricで,これの奇数べキに関するmoment平均は()になるものと仮定し,また簡単

のため展開の 6次の項については, crossterm :E(i)4f(〟)2, 〆1)2E(2)2〆3)2は省略した｡
q q q q q

(詳細は 1を参照 )｡以下C3),C4)に基づいて,多方位配向をとる dipoleの秩序一無秩

序型モデルと,箱型ポテンシャル内を動く変位型モデルの2つの場合について行ったモ

デル計算結果を示す｡

3.1 dipoleの多方位配向モデル

E

y (I) ｣ 甘 (Ⅶ)

図2 (I)自由回転,也)<001>配向,⑪<011>配向,㈱<111>配向
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単純立方格子の各格子点 Lで,大きさpaまたは pb の dipoleが,それぞれ,statistical

weight pお よび q(p+q- 1) で多方位の配向 (または自由回転 )をとるものとするo

配向のタイプとしては次の4つの場合 (図2)を考える｡

(1)自由回転,也)[ool]配向,唖)[011]配向,OV)[111]配向 但5)

このとき分布関数 W(xl, x2, Ⅹ3 )紘,

W(xl,x2,X3)= pwa(xl,x2,ち )+q%(Ⅹ1,x2･X3) a)

ここに wa,wbは dipole pa,pbの配向に対するそれぞれの分布関数でe5)の4つの各場

合に対して

(I) W. -去 ∂(〃2-x12-x2-x…) (i-aorb)
(1)

1

(A) W(T)-‡ (8(FE-xf)a(x2)a(x3)+♂(xl)6(pf-x2)6(x3)

十 ∂(xl)a(x2)a(巧-xi2))

覗) wT - li i8(誓 -x;,8(Pi-x22)♂(x3,
2

･∂(xl,♂(‡ -X…)♂(誓-x32,

･∂(号-xi,8(x2)♂(Pi-x,2,
00 W. -与∂(誓 -x;,♂(号 -x…,♂(誓 -x23)
(IV)

である｡さて,展開C3)でDは安定化のための正の定数とみなすと,転移の次数を決める

4次の係数B,C(立方対称性の故に, B(1)- B(2)- B(3)-B,C(12)- C(23)-C(31)≡

C)は価),防)を伽に用いて,

B-%((pFPa･qpb2i-KB(pp4a･qpg))/(ppa2･qpb2ヂ

C-i I(ppz･ qp2bi-Kc(ppa4･ qp 三) ) / (pua2･ qub2)4

e8)

Cg)

と求まるo ただし,KB,Kcの値はC5)の(1)-QV)の各場合に対 して,それぞれ表 1に示さ

れた通 りである｡
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(I) 亜 叫 肝)

KB 3 /5 1 1/2 V3

表 1

立方対称性の故に.order-parameterE.-(i.1),

〆2),E(3))の出現の方向は, [001], [011],q q

[111] のいづれかに限られると仮定し,dipoie

相互作用の latticeFourie,sum V(lv)(q)の値を用

いて,これら3方向に対する自由エネルギーの表

式 :f〔0.1〕,f〔.11],f〔111〕 を比較検討すれば,

波数はq- (7r/d,7E/d.0),order-parameterの出現

方向は [001]:E- (o,o,E)で,このとき,

f〔..1〕/kT-i(3(pか q〟b2)-1-5.352Pe2d~31E2

･iBE4･吉DE6 (
d :格子定数

e:イオンのチャージ
(30)

となることが導かれる(1を参照 )｡従って転移の次数は,この場合Cに依存せず,但8)

のBの正負により定まる｡(I)-(IV)の4つの配向に対応するKBの値 (表1)に対して1

ンul

0 1/3 1/2 3/5 7

図3 p-γ平面における転移の次数のboundaryline｡ 内側が1次転

移の領域である｡

次 ･2次を分かつB- 0の boundarylineを, p-γ(γ≡pb/pa) 平面内に図示したも
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のが図 3であり,曲線の内(下 )側が1次転移,外 (上 )側 が2次転移の領域 を示す｡

この図からKBの値が大きくなるにつれて 1次転移の領域が広くなり,KB- 1で全額

域が1次転移となることがわかるo KB- 1([001]配向 )の場合, p- 0,1および

γ -1の境界線上の特別な場合を除いて常に 1次転移となる事は興味深い0

同様の考察は(I)-(相の配向を mix したようないろいろの他のモデルに対 しても容易

に拡張 しうる｡ 例えば, dipole 〟｡の [001]配向と〟bの [111]配向を statistical

weight P･qで mixした場合 ‥

W(xl,x2,X3)-pw(aH)+ qw(bN) (31)

では,図-3とは非常に趣を異にする p-r平面の boundaryline が得られるが(Iを

参照 ),このような場合の詳細な考察はここでは割愛する｡

3.2 箱型ポテンシャル内を動く変位型モデル

3.1と同様の考察を今度は箱型ポテンシャル内を動く変位型モデルに適用してみる｡

変位型の誘電体モデルとしては,(19)のような非調和ポテンシャルを採用することがより

望ましいが,箱型ポテンシャルは一つの簡単化されたモデルと見倣 しうるであろう｡

タイプとしては,籍の形 (その内部を自由に動きうる領域の形 )として,次の 3つの

場合を考える｡

(I) 球 Ⅷ) 立方体 (砂 正八面体 (32)

上記の3つの場合について,その大きさがaまたはbで指定される箱型ポテンシャルが,

statisticalweight P,q(p+q- 1)で存在するものとする(2a,2bは(I)(A)ODに対応

して,それぞれ球の直径,立方体の一辺,頂点を結ぶ対角線の長 さを表わす )｡このと

き,order･parameter展開m)の4次の係数B,C(立方対称を仮定 )は再びCB)･J但9)の形

B-a･((pa2+qb2)2-KL(pa4+qb4)I/(pa2+qbZ)4

C-α((pa2+qb3)2-Kと(pa4+qb4)i/(pa2+qb2)4

鍋

となるが,ここにaは3-,のモデルによって異なる定数である,K去,k'Cの値は,表2
のごとくなる｡ 3.1と同様にDを正の定数として, order-parameterの出現方向を [001]

[011]～ [111] のいづれかと仮定しこれに対応する自由エネルギー
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表 2

( I) (n) (恥

′KB 〟 7 3β 20/21

f〔｡｡1〕/kT-与AE2+iBE4+iDE6, for E- (0,0,i)
f〔.11〕/kT-子AE2･吉(B+C,打 2iE6, forf-(0,ふ 蓬 )

f〔111〕/kT-与AE2･ li (B+2C)E4･ 5iD F, for E-(方 言,孟 )

(E2- EE l2-E(1デ+i(2)2+ f(3)2)

を比酪 解析するoただし簡単のため,相互作用の latticeFouriersum V((lqv))tま等方的
で,かつq- 00"erromodeが秩序化すると仮定した (V((lqv))-Ⅴ(oply)｡(34)より, 1

次 ･2次転移 と,order-parameterEの出現方向とは,これをB,Cに対する条件として

B-C平面に図示することができる｡これを示したものが図4である(1stと2ndの

8十2C=0

図4 転移の次数に関するB,Cの条件,及び分極の出現方向
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/

境界は太線で示したoまた [001] 方向のEの出現はない )o (砂の正11面体の場合(KB
/

- 20/21>Kc-10/21) では(33)よりB<Cが直ちに言えるから,図-4よりB-C<

0の領域で, 1次 ･2次転移を分かつ boundarylineとして

B-(pa2･qb2)2-普 (pa4･qb4)- 0,

またEの出現方向 [001]と [111]とを分かつ boundarylineとして

C-(pa2+qb2)2-普 (pa4･qb4)-o

鍋

鍋

が得られる｡これら2条件をp-γ(γ≡b/a) 平面に示 したものが図5であるが,実線

一≡b/a

0 10/27 20/277

図 5 p-γ平面における転移の次数と分極方向のboundaryline

紘, 1次≠ 2次転移の boundaryline (内側が 1次転移 ),破線はEの出現方向 [001]

r-[111] に対するそれであって,(i)[001] 方向の2次転移,(ii)[001] 方向の1次

転移,qii)[111] 方向の 1次転移,などp, γの値に応じて 3つの場合が生ずることが

わかる｡ ただしこの図は,高温の para状態から温度を下げていった時 最初に現われ

るEの出現方向と,その際の転移の次数が pおよびγにどう紋存するかを示すものであ

って,逐次相転移についての考慮は,払われていない事を注意しておくo
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分子場近似のorder-parameter展開と1次･2次相転移の考察

Ⅷ)の立方体の場合 (B>C)や(I)の球の場合 (B-C)では,当然図5と異なるp-
γ図が得られる｡さらにポテンシャルの形や大きさ,またこれらの mixの仕方を変えれ

ば, もっと興味あるp- γ図が得られると思われるが,そのような解析は未だ行ってい

ない｡最近はベ ロブスカイ ト型誘電体の混晶や,アンモニウム/､ライ ド系混晶の研究が

盛んであり,例えば混合の濃度化によって,転移の次数のみならず,分極の出現方向も

変化する現象などが知られている｡ ここで行った考察は, p,qを2種原子の混合濃度

a,bを2種原子に対するポテンシャルのパラメー ターと見倣せば,そのような混晶系

のモデルの1つ (例えば⑪の正八面体の場合はベロブスカイ ト型混晶のモデル )として

応用 しうる可能性を示唆 しており,興味が もたれる｡

§4.複素 order･parameter展開-の拡張

この節ではorder･parameterが複素数 となるような一般の秩序状態の場合,例えばdip-

ole-dipole interactionとshortrangeinteractionとのかね合いで決まるような,ブ リルア

ンゾーン中途の波数で指定 される秩序状態の場合に対してもorder-parameter展開は§
2の取 り扱いを若干拡張することにより同様に導けることを示す｡

4.1 複素 order-parameter展開 (singletmodeの場合 )

order-parameterEq が複素数であることに対応して,これに conjugateな外場 E. も
また複素数となる｡ この場合には(5),(6)を

xk-Ee-1q'% +E elq'rkq ~q

E. - E √ lq●rj+ E elq●rj
J q -q

霊山E

冠盟

と書きかえればよいo ただし, i.*- E-., Eご- E-q であるo したがって(7)式の ち j

紘

~lq●rj+u x.elq●rJ )>,
Zoi- <exp(uqxJe -q J

即)

となるが,ここで(8)式で定義される uq は今の場合,複素数で, uq*- u-q であるO(19-
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式に対応するcumulantgeneratingfunction6?(uq)を伽)のごとくcumulant展開された

形に求めると容易に次の結果が得られる｡

∞

6 , (u. )-N ご くx nl'n2>cun.1u二2q ♂( (n1-n2)q-a )/nl !n2 ! (40)
nl,n2=1

6((n1-n2)q-a)-
1 for (n1-n2)q=0

0for(nl-n2)q≠0
ここにGは逆格子ベク トルであり, a((nl-n2)q-a)の項の存在は incommensurate-

commensurate 相転移を扱うような場合において,本質的に重要な役目をはたす｡すな

わち,波数ベク トルqが incommensurateであるときにはこの条件によって･ nl≠n2

の項からの寄与は現われないが, commensurateであれば,適当な高次のべキにおいて,

nl≠n2 の項からの寄与がorder-parameter展開の中に現われるからであるo (論文 Ⅰで

紘,簡単のためnl≠rbの項の寄与をexplicitには扱わなかった ) さて,§2の場合

と同様に Legendre変換 を行えば,結局-粒子当りの自由エネルギーは次 のよ うに計算

される｡ (簡単のため§2と同様に,奇数べキのmoment平均は0と仮定 した )

f./kT-‡AqfE. L2+iB.EE｡14号 C.JE.l6I

f- lEqlel¢ Iq

A - 2(βVh)+<x2>~1),q C

<㌔>

B - -<TS {1十与cos446'4q-G)},q
C

<'B +{讃 (1+6cos4¢,

1L} I) i

訂詔 ヂcos4¢)♂(4q-G)I i6C

cq-ilgS 5

3 <Ⅹ6>C

ただし,

(41)

宗 cos6¢"6q-G,] (45,

である｡(41)の4次および6次の展脚系数 B.,C には order-parameterEqの位相¢をq

含む項が現われ,また条件 ∂(nq-G)によって,展開は一般に波数紋存性を持っことに

なる｡
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次に order-parameterが3次元 E.-(E(ql月.2),fq3))の場合について計算の結果のみ
を記 しておけば (4次までの展開で ),

f.,kT-i蓬1拙 戦 + u lBi ,Fql' F4 + i l,ZyC冊 ,ZlFqy'･2･

OBE

ただし

E(i)- If(ql)Iel¢ス ･(i- 1,2, 3 )q

AIv - 2(PV(『d)+<x12>;1㌦ ),q

B三- 塞 (1+icos4416(4q-G)),

l〝 <x12xv2>C
C ==
q <x12>C2<xv2>C2

である｡

阻Rl召

DER6

は乱

(2+cos2(¢1-¢リ)+cos2(¢ス+¢y)♂(4q-G)ト

伽)

4.2 incommensurate相, commensurate相の order-parameter展開

Ⅰncommensurate･Commensurate相転移 は,最近多くの研究者の関心 を集めているが,

その理論的扱いの殆んどは Landau型の現象論に準拠 している｡ IC-C 転移のメカニ

ズムは様々で,個々の物質によっても当然異るので,ミクロなモデルの設定 (ノ､ミルト

ニアンの形や order-parameterの選択など )についての考察なしにこの間題を一律には

論 じえないであろう｡ しかし,ここでは,そのような考察には立ち入らないこととし(

ハ ミルトニアン(1)がなお使えるものと仮定し ),例えば Moncton ら9)が 2H-TaSe

についての議論で用いたような Landau型の現象論的 order･parameter展開式 が §4.2

の筋書きに沿ってどのように導出できるかを示 してみる｡ このためには,前節 §4.1の

場合とはちがって, random 変数 x, の分布関数 W(xi)は symmetriCでなく,奇数べ

キのモーメント平均が残るものとするoまず IC相に対 しては,波数ベクトル q8- (1

-a)a*/3, q2∂-(1+2∂)a*/3,(a*‥逆格子ベクトル )の2つの Order･parameter
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Eq∂,Eq2∂を考慮に入れて, §4･1と同様の手続きで order-parameter展 開を求 めると

次の結果が得られる｡

fIC在T-A(鴨冊 !::1∂l2+A(qz∂)lEq2∂I2

-BIE｡∂i2IEq2∂lcos(2炉 ¢2∂)･ic胤 4

ただし, Eql-lEql∂lel¢1∂ (I- 1･ 2)であり,

A(ql∂)-PV(ql∂)十<x2>? ,(1- 1,2)

<Ⅹ3>

B-尋 ,

<Ⅹ3>2 <x4>

B- 尋 ~<7 i ,

(51)

(52)

(53)

(54)

である(簡単のため4次項については,代表的なIEq∂I4項のみとった )0-万C相qc

- a*/3に対 しては, Eqc- IE qc le▲¢C として,

fc/kT-A(qc冊 qc仁 i B IE.ct3co s3¢C･ic IE｡cl4 I (55)

A(qc)- PV(qc)+< x2>C-1 (56)

が得られ,展開係数B,Cはこの際にもそれぞれ(53),(54)で与えられる｡(55)式右辺

の第 2項 ‥一与BlE.cl3cos3¢C はいわゆる"lock-inHェネルギーと呼ばれ るものに外
ならない1.0)vGq)を

V(也=-Vo+alq-qo12

q｡- (1-∂｡)a㌢3,

として, q｡に∂紋存性 を仮定すれば, Monctonらが現象論で用いた自由エネルギー

のorder-parameter展開式 と全く同じ形式のものが得られる(ただし, Monctonらは,

位相 ¢C･¢∂, ¢2∂をfが最小となるように消去した形で用いている )が,我々のもの

は通常適当な定数 と仮定される現象論のそれとは異なり,展開係数A,B,Cなどがす

べてミクロなモデルに準拠 して導出しうる｡しかし初めにことわったように,この節で
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得た結果をそのまま現実の問題に apply することは必ずしも妥当ではなく,ここでは,

ただその手法を述べたにすぎない｡もしこれを,適当なモデル設定の下に行えば,IC-

C相転移の問題を, ミクロな統計力学的立場で議論できる可能性を示唆している点で興

味があり,例えば強誘電体K2SeO｡等に対 しても応用可能であろうと思われるo

終 りに,この研究に関心 を寄せられた名大 ･中野藤生教授,ならびに近畿大 ･田中聴,

関学大 ･石井哲夫の諸氏に感謝の意を表する｡
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