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1)
格子熱伝導に関しては最近 Kubo Formulaの適用 とい う立場か らい くつ

2)
かの進歩がなされた(, しか し特定の非調和カを持つ格子模型に対 して熱伝

導率を実際に計算できる状況にはまだ立ち到 っていないく,

最近 payも.n et a1号)はよ｡直観的な,2つの温藍を持ついくつかの

heat ba七hの作用の下で有限長の一次元並に二次元格子が到達する定常状態

について数値実験を試みたO 彼等の扱 った heat bathは Lebowitzl流 の

-1一次元完全気体であり,modeLlとしての格子は ha_rmonicなもの と ′

anharTnOnicなもの,そしてそれぞれについて isotopic impuriもyの種

々の繰慶の ものである｡ 結果の主な点は次の通 りである｡

(1) まmpurまtyがある程度多 くなると,熱抵抗は anharmonicityが存在

する方がかえって小さくなる｡

(2) 質量mと m′の粒子を激変比 C,C′(C′- 1-C) で混ぜた格子の

熱伝導率 K (C,C′)は C と C′について対称にならない :

K (C,C′) キ K(C′,C)0

結果伽はもちろん数値計算が故低次の摂動 (その範囲では抵抗は加法的に

なるはずである)だけでは駄 目な鶴城に亘っている事を示 しているが,眼目

は Payton連が, impurityを含む格子の normalmodeの looaliza一

七ionの考え方を用いて(11を定性的に説 明できた点にあるO また(21はPayton

達に よれば重い hosもの間に軽い impurityが入る場合 とその逆 とでは

normalmodeの localizJationが異なる車によって説明されるO

この数値実験にはい くつかの問題がある｡それらの主なものは次の諸点で

ある｡

(a) 格子の両端の heat bathに近い部分では各粒子の温度が線型変化か

ら大きくずれるOこれは ｢温度勾配｣の定義に多少困難を もたらす0

回 格子の両端の beat batbの温度の差は heat currentを計算誤差
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の中に埋 もれさせないために有限の,かなり大きい偶にとらなければならな

いO このためにフ- リエの法則による熱伝導率の定義が正しいかどうかよく

わ か らないO

(C) impurityがあってもな くて も,barmonicな場合には熱伝導率は
4)

温 度 に よって変らないとい う結論 と Payton連のものとは異なる｡ これは

heat bathのとり方によるものなのか ,或は計算誤差の集積のためであろ
′うか｡

4)harmonio linear chainの場合の解析的に厳密な結果 によると(a)の
問題は粒子数Nを大きくすればそれで解決される問題で,多分 payton達の
場合(N-100)で十分だろうと思われるO(b)の点は,しかし別の for-
mulationをとらなければ解決できないO研究会ではこの formulationに
ついて報告したOこれはすべての義から温度差に 1inearに依存する部分を

4)抜き出そうというものであるOまた(clについてはさらに別の formulation
を用いてcbe?kすべきであると考えるo
そもそも完全剛体球から作られる極端に非調和的な格子では温変勾配は存 ′

在 し 得 ず,従って熱抵抗はT3:いOこれは完全な調和格子と同じであるO-体

ど の 様 な非調和力がどの様に熱抵抗を惹き起すのであるか? 上に述べた

f o rmula.tionによる数値計算は未だに目論見の段階に過ぎないが,これに

よ って Payton連の結論を精密化するのみならず,さらに atomicな定数

か ら組み立てられた anharmonic ユatticeの模型について熱伝導率 一

温度曲線の確実なところを出したいものだと思っている｡
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