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この構造 は-odes号(ⅩA-Ⅹ,′+ⅩB-Ⅹ｡′)･号(xA′-Ⅹ,十 xB′-Ⅹ｡)､に対
して restoring forceは
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この構造 はふode喜 (ⅩA-Ⅹ｡十 ⅩB一句 )に対 して

3(-8b｡-b2-1･102b｡)

なる restoring force を持 ち, bo= b2- 0-のときは負 である｡

ここでmodesは bo-b2-0 の ときの freq･ の低いものから書いた｡

RotationalCorrelationFunctionofSpherical

RotorsandNeutronScatterlng

阪大 ･基 浜 重 一 朗

§1. Ⅰntroduction

最近分子の中性子散乱及び赤外吸収や Raman散乱 に関係 して分子 の回転相

関関数 が興味 を持 たれてきている｡ St.pierreと Steeleが Liouville方

程式 を用いて linear.spherical.syrrhetricrotorsの回転相関関数 を求 め

-C45-



RotationalCorrelationFunctio.nof
sphericalRotorsandNeutron.Scattering

ている｡ しか し古典的 な相 関関数 は detailed valance 条件 を満た していな

く, slow neutron'scattering のような場合には使えない｡このため古典的

な相関関数 fCe(t)の時間 をず らして fCZ(t+iβ/2)を用 いる近似 が出され

ているが,正確 なものとの関係が明らかでない｡

一方分子 の中性子散乱 には非常に多 くの rotational transitionsが関与す

るので,その取 り扱いをめ ぐって種 々な近似が出されている｡ Sachs-Teller

の effectivemass 理論 を発表 させた Krieger-Nelkin理論が有名 であるが

その導出が semiclassicalで正確 なものからどのような近似 をして求め られ る

か明 らかでない｡この報告では spherical rotor の相関関数 を量子論的に正確

にかつ取 り扱い易い形 に formulateして,それ を用いて,中性子散乱 を議論す

る｡

§2･ Rotational correlation function

自由な sphericalrotor のe次の回転相 関関数 は回転群 の表現マ トリック

ス -DLBk(n)に よ り

fe(t)- (22･1)<-2iBk(fit,-AE :(flo,米> (1)

で定義 される｡fltは時間 tでの rotorの Euler角 ,< > は総計平均 であ
る｡ここで he(t)を導入 し,角運動量 の量子数 J を負債 をもとるよ うに拡張

す ると,

hc(t)- (22十 1)fe(t)

- hp-1(t) 十 252(t) (2)

92(t)- (2Z)-1芸 (2J十1)(2(J十2,.1)e-HEJ･21eJ'te-PEJ
J= ~切 (3)

81 - B J(J+1) (4)

となる｡ここで (4)式 より負 の Jに対-Lては しりⅠ- etJf-1を用いた｡Zは

分配関数｡ gp(t)は Jacobiの theata関数 で
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92(t)-Z~1ea/4ex｡ト iC2Bt)(-2甫 十憲芸)C2ト Z澄 )
∂

7t
(5)

α- βB , Z- 2Bt/7T

と表わ され,その形か ら周期関数 であることが分か る｡

CQ

92(t,- ∑ (-1)n 2̀'1) ge( t+芸 )n=-J:×⊃

ge(t)- (ea/4wy2a一% Z-1)i- 222(t米2+ ivrit釆=
′句:′

× exp巨 22(t米2+ i～′′甘 t米)〉

t米-(B/cty2)t

,̀~=_.
(6),(7)式か ら分 か るよ うに αが比較的大 きい と こ ろ で も 92 は gp の良い
近似 にな っている｡因 に, (7)式 の先頭 の ( )は α≦ 1では 1とみなせ る｡

相 関関数 は (2)式 よ り

i

fc(t)- (22.1)~1〔1+2 ∑ gp(t)〕
〃=1

(8)

とな るo (8)式 で ㌔ を 5～pで置 き換 えた ものを f～C とす ると, feは de.tailed′■l■′
valance条件 を満 しているO-方 (6)式 よ りgeのFourier変換 は geのFou-′■■l′

rier変換 GCによ り

∞ 2+1 .-
Gc(W)- ∑ 6 (g B 十T - バGc(W)y=･･-Cく)
I-T<

で表わされ,GC(W)は spectrum の envelopeを与 えることが分か るO

§3･ Neutron scattering by a gas

§2で求 めた相関関数 を用 いて sphericalmoleculeよ りなる気体 の中性子

散乱の微分断面積 を計算 しタその Short limitとして Sachs-Tellerお よび

Krieger-Nelkin理論 を, long time limitとして散乱角 に対す る quasi-

elastiぐ pedk.の変化 を与 える式 を導 いた｡ またメタン分子 の場合 につ いて具
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体的 に計算 し, Sachs-Teller, Krieger-Nelkin及 び §1で述べた time

-displaced classical correlation functionを用 いた理論 と比較 し,その

良香 を議論 した｡

さいごに, この報告 の詳細 については表題 と同名 の論文 (Hama andNaka一

mura, to be published inProg.theor.Phys.) を参照 下 さい｡

希 ガス固体中のメタンの回転運動

九大 ･理 西 山 賢 一

昨年 の研究会 では,希 ガス固体 中の CHSD 分子 の赤外線吸収 スペク トルに

ついて報告 した｡今回は CH4 分子 の場合 を扱 うO メタンの赤外活性 モー ドは

三重縮退 の 〃5 (Stretching)モー ド及 び リ4(bending)モー ドであ り,これ ら

は回転 と強 く相互作用す る O 従 ってこの Coriolis couplirng の項 を定量的 に

扱 うことが不可欠であるD

系のハ ミル トニアンは次 のよ うに表わせ よう :

LL/ - LJurot +--1Jvib T L影cor ,

Hrot 意 i2 + Ⅴ,

- 与 (∫_p 2 十 W2Q2) ,Hvib 一 一

Lk'

cor -器 {里 弓 ,

(1)

(2)

(3)

(4)

ここにBはメタンの回転定数 (-7.558K),Jは回転 の角運動量, ⅤはYas-

ud｡によって予想 されたメタンの感 じる結晶壷1,)9 は基準座標で_Pはそれ に
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