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27.パターンのコンピューターシミュレーション

九大 ･理 川崎恭治,山中勝伸

最近,いろいろな物質の変化に富んだパターン,またはその複雑な動きに多くの視線が注が

れている｡このことは,物性理論の世界に,次のような時代が到来しつつあることを物語って

いると思う｡つまり,それは,物質全体の情報から必要とする観測量を引き出すのでなく,逮

切な情報の縮約によって観測量を計算するという時代の到来である｡私たちは,適切な情報の

縮約を受けたものをパターンと呼び,そのパターンから観測量を導き出すことが今後の課題で

あろう｡

私たちは,'その第一歩として,2H-TaSe2中に起こるCDW の整合 ･不整合相転移に着目

した｡この系の自由エネルギーは,整合項と不整合項の競争という形を持っが,不整合相T字,

部分的には整合領域であり,エネルギー的に縮退した整合領域の集合と見なすことができる｡

私たちが,ここで取 り扱うのは,その整合領域間の界面 (整合欠陥,略 して ttDC"と呼ぶ)

であり,このDCが様々なパターンを提供してくれる｡

私たちは,今回のコンピューターシミュレーションをドメイン構造をもっパターンの運動を

再現するものとしてとらえており,他の物質にも適用できると信じている｡

私たちは,パターンの運動方程式を導出する基礎としてTDGIJ方程式を採用し,それに情

報の縮約という操作をし,パターンの運動方程式を得た｡その詳細については,K.Kawasaki,

Ann.Phys.(N.Y.)154(1984)319を見てもらうことにして,ここでは,DCとDI｣(転位 )
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｢パターン形成の運動及び統計｣
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図1 曲線DCに働く曲率力
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図3 ±DLと方向を持ったDC｡

廿は位相増加の方向を示す｡
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図4 基本的なDCの組み換え｡

① は,DCの種類を示す｡

図5 3秩序変数の共存におけをパターンの再構成図｡

は,秩序変数の種類とDCの種類を示す｡
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図6 図5に対応するコンピュータシミュレーション｡

曲線はDCを表わしているが,実際は図5に示さ

れているように2本のDCが重なっている｡

はDCの幅を意味する｡
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式 (2)の右辺第二項は界面を平らにし,第一項はそれを波立たせる｡これら二項が釣 り合う

r方向の長さは

i(i)～-:i_--:-I壁eγ-Z(i)/I (3)

ここで,γはO(1)の正定数,i(i)は,系全体にわたって平均した,x方向の ドメイン･サ

イズである｡D-- のとき,系は引力相互作用をもつ平らな界面系となり,言 (i)は Iniで

成長する｡Dが有限になると,この平らな界面系は不安定になり, )(i)より長波長の波が立

つ｡界面の波立ちは,界面の消滅過程に新しい機構をもたらす｡すなわち,隣り合う二つの界

面の一部が波立ちにより近付くと指数関数型引力により更に接近し接触する｡そして,接触し

た界面部分は消滅し,そこに空孔ができる(図2のH)｡この小さな空孔は,界面エネルギー

を小さくするためにある速度uで,r平面のすべての方向に拡がって行く｡今,Ⅹ方向とr方

向の特徴的な時間をそれぞれ

T3…Z ( i)′ (ve-r'-Z (i)/E),Tr… }( i) / a , (4)

とする｡ここで γ′は0(1)の正定数｡丁∬≪Trならば,系は平面系と見なせるが, T∬≫ Tr

ならば,発生した空孔は急速に大きくなって,その二つの界面を完全に消滅させてしまう｡す

なわち,最初に空孔ができた部分以外の大部分は,どんなに離れていても消滅させられる｡

最初の空孔の発生は,引力による一次元キンク対の消滅 (内的消滅 )であるが,それがr方向

に拡がることによる消滅 (外的消滅 )は多次元性を反映した新しい消滅機構である｡

この新しい消滅機構はドメイン･サイズの分布関数 9(Z,i)に影響を及ぼすo今,直径

ス(i)のx方向に伸びた円柱の領域に注目する.この中では,界面は平らと考えてよい｡この

円柱領域外での空孔発生は,この円柱領域の外的消滅のトリガーになる｡この トリガーはr方

向に多数存在し,かつ 丁∬≫ Tγであるから,円柱領域内での内的消滅は無視することができる｡

外的消滅だけを考えると,消滅するドメインはそのサイズに依らないので,∫(Z,∠) の時間

発展は次式で与えられる:

∂ 刀̀ CO

盲7 9(Z,i)=Il(i)(-9(Z･t)+∫ dz′I dz′′0 0

×9(Z′,i)9(Z′′,i)9(I-Z′-Z′′,i))

ただし,

9(Z,i)…0, Z<0･
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右辺の第-項は,9(Z,i)の減少を,第二項は増大を表わす｡I｢(i)は単位時間当 りに起こ

る外的消滅の回数で,T~1T~(i-1)(dは空間次元 )に比例するものとすると,J､ r

I. (i ) ～豆(t rl｡~qZ(i)/yf , (yは正定数)

今, (5)式が次の形のスケール解を持っことを要請する:

9(Z･t)-Z(i)-19*(Z/Z(i))･

そうすると,スケール方程式の係数として出てくる,

β…I.(i)i(i)/旦旦史上
di

は定数でなければならない｡その結果,スケール関数は次のように求まる:

y*(x)-(27CX)-1/2 -3/2e

(6)

(7)

(8)

(9)

このスケール蘭数は,∬-1の領域で,一次元キンク系のものと違いが大きい6)｡後で見るよ

うに,上の結果は, SK(i)のKi(i)- 1でのふるまいを変え, 理論と実験とのギャップを

埋めるO-方,成長則は(6)式と(8)式から,

Z(i)～L/fini (10)

これは正に一次元キンク系と同じ対数成長則である｡これらのことから, "系の成長は内的消

滅によって支配されるが, ドメイン･サイズの分布は外的消滅によっている〝と言うことがで

きる｡散乱構造関数のスケール関数は, (9)から次のように求まる:

し』(KZ(i)-

ここで,

(α+1)3/2〔(α+1)1/2+21/2〕
(ll)

a… (1+〔2Ki(i)〕2)1/2

これを図 1に実線でプロットする｡それは実験とよく一致している｡従って,われわれは次の

ように結論する:"層状イジング磁性体 Rb2Coo.7Mgo.3F4での秩序形成に於いては, 層内

秩序が完全にできてから層間秩序が進むのではなく,層内秩序は不完全で波を打っている状態

のまま眉間秩序ができて行く〝
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に働 く力の定性的な説明だけにする｡秩序変数 として,位相 ¢をとり,整合領域 として

め-0,
27T 47C

3' 3

の3つが存在するとしよう｡そ うすると,DCとしては,3領域に対応 して3種類が存在する｡

I)Lは,その周囲で位相が反時計回わ りに±27E変化するものだけを考える.

まずDCに働 くカとして,曲率によるものがあり,これは,曲がったDCを直線にしようと

するカである (図 1)0 DCの部分開の相互作用は,双極電荷層に働 くしゃ-いされた静電気

力 と同じとした｡DLにっいては,それに結び付いているDCから張力を受け,さらに±DI.

で異なる符号をもつmisfit力が働 く(図2)｡

最後にパターンの再構成について述べる｡私たちがもっとも興味を持つのは,このパターン

の再構成であるが,運動方程式はこのことにっいて多くを語 らない｡パターンの再構成に対す

るコンピューター制御は,かなり難 しいもののように思われるが,基本的にはDLに結び付い

ているDCの組み換えである｡この組み換えにっいては,+DI｣からDCを通って-DL-向

かう方向性が役に立っ (図3,図4)0

私たちが実際に行なったコンピューターシミュレーションは, 3つの秩序変数が共存 してい

て,先に説明した場合よりも複雑化 しているが,基本的には1変数の場合と変わ りないので,

最後にシミュレーションの結果と,どのような再構成が起 こったのか簡単な図で示すことにす

る(図5,図 6)0

28. 2次元XYスピングラスと渦状 ドメイン

阪大 ･教養 川 村 光

統計数理研 種 村 正 美

近年,スピングラスの研究が理論 ･実験両面から活発に行なわれているが,これらの系の振

舞はスピンの対称性によって大きく異なっている｡我々は容易面的対称性を持っⅩYスピング

ラスのモデルとして,以下のハ ミル トニアンで記述される2次元正方格子上の planerotator

モデルのモンテカルロシミュレーションを行なった1･2)｡
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