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　自然界に存在する物質は何らかの形でランダムネスを含んでいる。アモルファス

やスピングラス、多孔媒質、液体金属、また電子やフォノンのアンダーソン局在の

問題に代表されるように、ランダム系の性質を明らかにする事は物性物理学におけ

る重要な課題の一つである国。近年、トポロジカルに乱れた系（ネットワークの

乱れをもつ系）の性質を理解する上で、パーコレーショソ・ネットワークというモ

デルが関心を集めており、この系における物理現象が、様々な観点から研究されて

いる［2－5】。1977年にB．B．　Mandelbr・t［6，7】が導入したフラクタルという概念は・

ランダム系の物理学における研究に新しい視点を与えた［8，9］。フラクタルとは、ス

ケール変換に対して不変であるという性質（dilati・n　symmetry）を有するものであ

る。フラクタルは、シルピソスキー・ギャスケット（図1．1）に代表される決定論的

フラクタル（deterministic　fractal）と、厳密には自己相似ではないが、統計的に自己

相似性を持つランダム・フラクタルの2種類に大別され、パーコレーショソ・ネット

ワークは後者に属する。パーコレーション・ネットワークにおいては、系の相関長ξ

という特徴的な長さが存在する。相関長よりも短いスケールでは、自己相似性（フ

ラクタル性）が存在し、相関長よりも長いスケールでは、ユークリッド的な一様構

造と見なすことができる。また臨界濃度p，というある特別な濃度の近傍では相関長

は発散し、系は臨界的な挙動を示す。すなわち、比熱、帯磁率などの物理量が、臨

界濃度近傍でベキ的に振舞うことが知られている。

乱れた磁性体の物理的性質は、理論・実験の両面から調べられてきた［10】。その中

でも、磁性体中の磁性原子を非磁性原子で希釈したものである“希釈磁性体”（パー

コレーション磁性体）は、パーコレーション、相転移、ランダム磁場効果など、様々
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　　図1．1　　シルビンスキー・ギャスケット
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な観点から興味の対象となっている［1N3」。希釈磁性体は、理想的なパーコレー

ショソ構造をもつ系である。最近、この系のパーコレーショソ臨界濃度P。近傍にお

ける動的性質が注目されている。磁性原子濃度pがp。に十分近ければ、パーコレー

ショソ相関長ξ～IP－P。1”v（uは臨界指数）は十分長く、ξより小さな長さスケー

ルでスピンのネットワークはフラクタルになっていると見なせる。従ってこの自己

相似性が、系の動的性質（スピン波励起、スピン拡散、緩和、．．．）にどのような影

響を及ぼすであろうかという問題が生じた。このような観点から、希釈イジング磁

性体に関して様々な実験及び数値シミュレーションが行われてきたが［14－17】、希釈

ハイゼンベルグ磁性体における動的性質に関しては未だよく知られていない問題が

多い。ハイゼンベルグ磁性体には、スピン波というイジソグ磁性体には存在しない

励起状：態が存在する。また現実に実験が行われている希釈磁性体は、そのほとんど

が希釈反強磁性体である。従って、ハイゼンベルグ反強磁性体におけるスピン波励

起が、希釈、あるいはフラクタルという効果によって、どのように変化するのかと

いう問題が最大の関心事となる。

　AlexanderとOrbaCh　［18］は、古典粒子の拡散現象1を記述するマスター方程式と、

格子振動の運動方程式が一対一にマッピングできるという事実を用いて、フラクタ

ル構造をもつ系には系の自己相似性を反映した特徴的な励起状態である“フラクト

ソ’が存在すると主張した。それによるとフラクトンは、系の自己相似性を反映し

て分散関係や状態密度が特異な振る舞いを示し、その動的性質は系の構造を特徴づ

けるフラクタル次元Dfと、フラクトソ次元（スペクトル次元）dという2つの次元

で記述できる。またフラクトン次元は系のユークリッド次元dによらずほぼ4／3に

等しい値をとる（Alexa皿der－OrbaCh。onj　ecture）。これらの研究から、希釈ハイゼソ

　iGefen，　Aharony，　A　lexanderはスケーリング理論により、自己相似な系における拡散係数の臨界

的挙動を明らかにした［19］。このことから、フラクタル構造における古典粒子の異常拡散が見いださ
れた。

3
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ベルグ反強磁性体においても、フラクトン励起が存在するのではないかという点に

関心がもたれるようになった。

本論文の目的は、希釈ハイゼンベルグ反強磁性体の動的性質を明らかにする事

である。従来この問題に対するアプローチとして、有効媒質近似（Effective－medium

appr。）dmation）［20－23］あるいは実空間繰り込みの方法（Real－space　renormaJization）

［24，25】などによる理論的研究が行われていた。近年・計算機の処理速度の向上・な

らびに記憶容量の増大といった性能の向上は目ざましいものがある。物理学の研究

において、計算機実験（計算機物理学）は理論・実験：と並ぶ第3の研究手段として確

立している【26－28］。相関の強い量子多体系における電子状態や磁性［29】、カオスや

スピングラスに代表されるコンプレックス系［30，311、局在一隅局在転移［321など、解

析的なアプローチが困難な問題に対し、計算機シミュレーションは強力なアプロー

チとなる。パーコレーション系の物理的性質を議論する上でも、乱れによる相関を

正しく取り入れる事が必要であるので、計算機実験が必要不可欠である。スーパー・

コンピューターの性能を最大限発揮させるためには、それにふさわしいアルゴリズ

ムを用いる事が必要であり、大規模な計算機実験に適した新しい数値計算アルゴリ

ズムの開発の重要性が高まっている。本論文では、大規模計算機シミュレーション

に適した数値計算アルゴリズムの開発を行い、希釈ハイゼンベルグ反強磁性体の問

題に応用することで、系のラソダムネスを直接扱いその動的性質を明らかにした。

本論文の構成について述べる。第2章では、パーコレーショソ・ネットワークおよ

び希釈反強磁性体（パーコレーショソ反強磁性体）の基本的性質について説明する。

第3章では、希釈ハイゼンベルグ反強磁性体における系の自己相似性を反映した特徴

的な励起状態である、反強磁性フラクトンについて述べる。具体的には、スピン波状

態密度および分散関係に関するスケーリング理論、及び状態密度に対して行った大規

4



模数値計算の結果より、反強磁性フラクトソのユニバーサリティー・クラスについて

考察する。第4章では、フラクトンの基本的な性質であるsingle－length－scaling仮説

について述べる。また中性子非弾性散乱実験によって直接得られる物理量である、動

的構造因子S（q，ω）の振る舞いについて明らかにする。UemuraとBirgeneau［33，34】

は、弱い異方性をもつ3次元希釈ハイゼンベルグ反強磁性体である、Mn。．5Zn。．5F2

に対する中性子散乱実験を行った。彼らの実験に対する解釈、また動的構造因子に

対する計算機シミュレーションによって得られた結果との比較について述べる。第

5章では、上記の問題に応用されている、本研究で開発された新しい数値計算法に

ついて述べる。最近、スーパー・コンピューターに適した数値計算アルゴリズムと

して、強制振動子法（f・rced　o8cilator　meth・d）が提案されている［35，36］。この方法

は今までに、様々な格子振動問題［35，36］や光の局在［37］といった系における固有

値問題に対して適用されてきた。本論文ではまず実数固有値をもつ非対称行列の固

有値問題への拡張を行った。また、動的構造因子S（q，ω）の数値計算法への拡張も

行った。第6章は結論である。
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第2章希釈反強磁性体

2．1パーコレーション・ネットワーク

　パーコレーショソ・ネットワークとは、トポロジカルな乱れをもつ物理系を記述

する代表的なモデルである［2一一5］。このモデルは、BroadbentとHammersley［38】に

よって導入された。パーコレーションの問題には大きく分けて、格子問題と連続体

に関するものがあるが、本論文で取り扱うのは前者である。その代表的な例として

サイト・パーコレーショソとボンド・パー・コレーションがある（図2．1（a），（b））。サ

イト・パーコレーションとは、各格子点をある確率Pで粒子等により占有させ、確

率（1－p）で非占有としたとき、最近接粒子間を連結させてできるクラスターの集

合体である。同様にボンド・パーコレーショソとは、確率Pで隣接格子間をボンド

で結んだときにできるクラスター集合である。パーコレーション・ネットワークは、

希釈磁性体におけるスピン・ダイナミクス、シリカ・エアロゲルやガラスなどのラ

ンダムな系の格子振動［39］、乱れた半導体【40】や金属薄膜［41｝等における電気伝導

等の問題を考える上で有用なモデルである。パーコレーショソ・ネットワークには、

端から端まで無限に広がった大きなクラスターができはじめる臨界濃度p。という特

別な濃度が存在し、P≧P。で系全体に浸透している無限大クラスターが一個存在す

る。また臨界濃度P。近傍で系は臨界的な振舞いを示す。この系には相関長と呼ばれ

る唯一一の特徴的な長さξが存在し、これはp。近傍で

　　　　　　　　　　　　　　〈i　oc　l　p－p，　ld－V　（2．1）

とべキ的に発散することが知られている。ここで〃は系の相関長を特徴付ける臨界

指数である。相関長ξは、P＜P。では有限サイズクラスターの平均的な大きさに、

　　　　　　　　　　　　　　　　　6
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図2・1（a）2次元正方格子上に構成されたサイト・パーコレーショソの例（P＝p。＝0．593）
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図2．1（b）2次元正方格子上に構成されたボンド・パーコレーションの例（P＝P。＝0．500）
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P＞P，ではボイド（空隙）の代表的な大きさに各々対応している。パーコレーショ

ン・ネットワークは、ξより長いスケールでは一様と見なすことができ、ξより短い

長さのスケールでは自己相似性をもつ。相関長ξは、具体的には以下のようにして

与えられる。有限クラスター・中においてある一つの格子点が占有されているとき、

距ge　rだけ離れたところの格子点が占有されておりかつ同じクラスターに属する確

率（相関関数）をg（r）とする。このとき

　　　　　　　　　　　　　　♂≡曽薯）　　　　　（2・2）

として定義される。すなわち、ξは同一クラスターに属する二つの格子点間の平均

距離である［2，4】。

系の自己相似性を特徴づける量として、フラクタル次元Dfが存在する。いま、占

有されている各格子点は一定の質量を持つものとし、ある点から半径r以内に含ま

れる格子点の質量をM（r）とする。一様な系ではM（r）。（rd（dは系のユークリッ

ド次元）というサイズ依存性をもつが、自己相似性をもつ系では一般に、

M（r）　ct　rDf （2．3）

となり、一様な系とは異なった次元により特徴づけられる。フラクタル次元Dfは

（2．3）式によって与えられる。ここでDノはDf＜dであり、ほとんどの場合非整数

の値をとる。このとき系の密度P（r）は

p（r）　iii　M（r）／rd

　　o（　rDf－d （2．4）

となり、観測している空間スケールによって系の密度が異なっていることが分かる。

パーコレーショソ・ネットワークにおけるフラクタル次元は、2次元で91／48（厳密

9
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解）、3次元で2．52、またd（≧dc＝6）次元（d。はパーコレーション系の上部臨界次

元）では4という値をとり、平均場近似での結果と一致する［3］。

パーコレーション系における様々な物理現象について議論する前に、パーコレー

ショソ・ネットワークがもつ静的性質（：構造）について述べる。先に述べたように、

臨界濃度P＝P、において系の特徴的長さが消失しており、P≧P。では無限大クラ

スターが出現する。このことは幾何学的な相転移すなわちパーコレー・ショソ転移と

してとらえることができ、従来の熱力学的相転移における臨界現象と同様の議論を

行うことが可能となる。このことから、臨界指数や、異なる臨界指数の間の関係を

与えるスケーリング則に興味がもたれた。すなわち、系の相転移を特徴づけるオー

ダー・パラメーターP（p）を考えることが出来る。P（p）は、格子点が無限に大きな

パーコレーション・クラスターに属している確率として定義され、

　　　　　　　　　　　p（，）（；g　［；；；［1　（，．，）

となる。またp，近傍（p＞p、）では

　　　　　　　　　　　　　　P（p）　oc　（p　一一　p，）B　（2．6）

とべキ的に振舞うことが知られている。ここでβはオーダー・パラメーターに関する

臨界指数である。これは磁性体の熱相転移において、T＞Tc（Tcは転移温度）では

常磁性的であり系全体の磁化が0、T＜Tcでは磁気的な長距離秩序が出現して磁化

が有限の値をとり、T＝Tcの近傍で磁化Mが

　　　　　　　　　　　　　M（T）　ct　（T，　一一　T）P　（2．7）

とべキ的に振舞うことにそれぞれ対応している。また（有限）クラスターの平均の

大きさS（p）は

　　　　　　　　　　　　　S（p）　oclp－p，　1一”　（2．8）

　　　　　　　　　　　　　　　　　10

灘雛羅灘，灘鍮　　難搬灘　轟　霧
　　　　　総鍵

　灘1・z譲

鑛灘繊灘
灘蒙羅，　　　　馨　難　　　　　調義　　・
　　　　嵯鼓．。、＿、、三三欝、蕪



濯

（7は臨界指数）であり、P＝P。でベキ的に発散する。図2・2にその様子を示す。図中

でF（P）は、任意の格子点が有限の大きさのクラスターに属する確率であり・定義

より

　　　　　　　　　　　　　　F（p）　＝p一　P（p）　（2．9）

である［4】。さらに構造を特徴づける静的な物理量のみならず、動的な物理量、例え

ば電気伝導度σ（p）もp，近傍で、

a（p）　ct　（p　一　p，）t （2．10）

とべキ的に振舞う。但しtは電気伝導度に関する臨界指数である。以上で述べたよ

うに臨界濃度p、近傍で物理量がベキ的に振舞っているのは、系に特徴的長さが存在

しないことを反映している。これらの臨界指数は、一般に系の次元のみに依存し、

系の格子の種類や、サイト問題であるかボンド問題であるかといった事にはよらな

い。この性質は、ユニバーサリティーと呼ばれる。これは、系が臨界的で特徴的長

さが発散しているとき、この系の性質は隣接格子間の詳細には依存しないことに基

づいているといえる。これらの臨界指数とフラクタル次元Dfの間には、空間次元

dを含む関係式が成立している［2，4］。いま、ある系のシステムサイズをしとする。

しがパーコレーションの相関長ξより小さいときは、系全体がフラクタルになって

いると見なせるため最大クラスター8m。の大きさはSmu（x　LDfというL依存性

をもつ。一方、しがξより大きいときは、系は一様と見なせるのでSmu、（x　P（p）Ld

と振る舞う。ここで、L～ξのとき両者は同程度の値になると考えられるので、

ゆえに、（2．1）および（2．6）式より、

を得る。

4Df　tv　P（p）ed

1）ノ＝d＿E

　　　　レ
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図2．2 臨界濃度近傍における物理量の振る舞い国
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　これらの臨界濃度（Pc）および臨界指数（〃，β，7，…）のとる具体的な値であるが・2

次元のボンド・パーコレー・ションに関して、1980年にKesten［42】は正方格子における

臨界濃度：P。の値がP。＝1／2であること、1981年にWierman［43］は三角格子および

蜂の巣格子における臨界濃度が各々P。＝2sin（π／18）（sO．347）、P。＝1－2sin（π／18）

肉0．653）である事を証明している。しかしこのような2次元系、および無限次元の

系に対応するベーテ格子（このときの臨界指数は、平均場近似での値になる：図2．

3）の場合を除き、数学的に厳密な結果は全く得られていない。今までに臨界濃度お

よび臨界指数の値は、級数展開、c一一展開、モンテカルロ繰り込みの方法等によって数

値的に調べられている［2，44，45］。また、ボンド・パーコレーショソはq－state　Potts

m・de1のq→1極限をとったものと等価である事を利用して、臨界指数（d＝2の

場合には厳密な結果を与える）を求める方法も行われている［3，46，47］。実際に数値

計算を行う上で有限サイズ・スケーリングの方法を用いると、臨界指数の値を精度

よく求める事ができる［48］。臨界濃度p。の知られている値を表1に、臨界指数の値

を表2に示す［3］。

近年では、パーコレーション・ネットワークにおける動的性質に興味がもたれて

いる。次節以降では、パーコレーション・ネットワークにおける動的性質について

議論する。

2．2パーコレーション系の動的性質

パーコレーション系における物理現象として、粒子の拡散、格子振動、電気伝導、

緩和現象などが様々な観点から調べられており、それらは系の自己相似性を反映し

て特異な動的性質を示す事が明らかにされてきた。Gefen、　Aharony、　Alexander［19】

13
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’

サイト ボンド

d＝2

0，593

O，500

O，696

0，500

O，347

O，653

d＝3

0，312

O，245

O，198

0，249

O，179

O，119

ベーテ格子

i配位数β）

　1

表1　　パーーコレーション臨界濃度の値
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pt．．　op／r－T＝一”tlTtt’tt　’tst／t　’

昌回■■■■ロー一■一一一一一一一一．』

’

d＝2 d＝3 d≧dc（＝・6）

β 5／36 0，417 1

ξ 4／3 0，875 1／2

Y 43／18 1，795 1

t 1．3 2．0 3

表2　　臨界指数の値
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｛

　　　　　　　　　　　　　　　　　n（p）

　　　　　　　　　　　　　　　oc　（1）・一一一p，）t’一P　（2．14）

で与えられる。ただし、n（p）は粒子の密度である。ここで（拡散に寄与する）粒

子の密度は、サイトが無限大クラスターに含まれる確率、すなわちオーダー・パラ

メーターP（P）に比例するので、

　　　　　　　　　　　　　n（p）　oc　P（p）

　　　　　　　　　　　　　　　　o（　（p一一p，）B　（2．15）

という関係式を用いた。以上まとめると、粒子の平均自乗拡散距離は、

　　　　　　　　　　〈R2（t）〉　tv（Cld－W一　p，），一pt　tt　＞gt　li　（2t16）

と表される。ただし、tξは系の唯一の特徴的な時間であり、　tξ～ξd・という関係式に

従う。よって粒子の平均自乗拡散距離は、スケーリング関数∫（x）を用いて、

　　　　　　　　　　　　　〈R2（t）〉　＝t2／d”f（t／te）　（2・17）

　　　　　　　　　　　　　　　　　17

は、パーコレーショソ上の拡散についてスケーリング理論を展開し、パーコレーショ

ソ上の拡散に対する平均自乗拡散距離の時間依存性が、一様な系における拡散とは

異なること、すなわち異常拡散という現象が起こることを初めて明らかにした。彼

らの議論によると、浸透閾値P＝p。における無限大クラスター上の粒子の平均自乗

拡散距離〈R2（t）〉は、

　　　　　　　　　　　　　　〈R2（t）〉　r一　t2／Cit”　（2．13）

となる。但し、dwは無限大クラスターにおけるランダム・ウォ…一一・・クのフラクタル次元

である。またp＞p。では、系の相関長℃より短いスケールでは、粒子は異常拡散に従

い、ξより長いスケールでは、系は一様と見なせるので、媒質中の粒子は〈R2（t）〉～t

という時間依存性をもつ通常拡散に従う。ただしその時の拡散定数D（p）は、アイ

ンシュタインの関係式より、

　　　　　　　　　　　　　D（P）α塑

懇瓢i翻灘．灘鑛灘
　　　　　　　　i鑛羅灘鯵 ，弧．　二二蠣
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ただし、

　　　　　　　　　　　　f（x）一｛罪前納

と書けると仮定する事ができる。このときt》tξにおいて〈R2（t）〉～ぞ4ザ1¢とな

るので、拡散定数1）～tl／d・・一1となる。このことと（2・16）式から・

　　　　　　　　　　　　　　d．＝2＋！L：’：EZ6　（2．is）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　y

という関係式が得られる。一般に臨界指数tとβの間にはt＞βという関係が存在す

るので、（2．18）式よりdw＞2となり、パーコレーショソ上の拡散は、一様な系のそ

れに比べて遅くなる。いいかえると、系の自己相似性が成立している空間的スケー

ルにおいては異常拡散が起こることになる。

　第1章で述べたように、パーコレーション系の格子振動問題においては、系の自

己相似性を反映して、フラクトソと呼ばれるフラクタル系特有の励起状態が存在す

ることが知られている。AlexanderとOrbachは、スケーリング理論を用いて、フラ

クトン励起の状態密度を調べた［18］。彼らは、フラクトンの状態密度9（6），（6＝ω2）

が、拡散問題での原点回帰確率〈Po（t）〉の逆ラプラス変換を用いて表せることを利用

した。すなわち、

　　　　　　　　　　　　〈P・（t）〉一k／。．．d・9（・）e－ct　　（2・・9）

系のフラクタル次元がDfならば、原点回帰確率〈Po（t）〉は、異常拡散の影響により

（2．13）式を用いて、

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　
　　　　　　　　　　　　　〈Po（t）〉～
　　　　　　　　　　　　　　　　　　｛R（t）｝Df

　　　　　　　　　　　　　　　　～ガD／1dw　　　　　　（2．20）

と書ける。従って、状：態密度9（c）は、9（6）～eDノ／dw　一”1となる。振動励起の状態密度

D（ω）は振動数ωの関数としてつ（ω）伽＝9（6）dcであるから、つ（ω）～co2Dfldw－1

　　　　　　　　　　　　　　　　　18
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董

となることが分かる。ここでAlexanderとOrbachは、フラクトン次元（スペクト

ル次元）d≡2Df／dwという指数を定義し、　dが系の空間次元によらず4／3という値

をとると予想した（Alexander－Orbach　conj　ecture）。フラクトソ次元dが系の空間次

元によらず一定の値をとるという事が事実であるならば、これは次のような意味を

もっている。フラクトソ次元dは、臨界指数β，y，tを用いて、

　　　　　　　　　　　　　　d一幾蕩　　　　　　（2・21）

と表すことができるが、♂の値が一定であるとすると、上の式は動的な臨界指数fと、

静的な臨界指数β，〃を結びつける関係式となり、これらの指数が独立ではないこと

を主張している事になる。これは決して自明の事ではない。p＞Pcのときは、系の

相関長ξに対応する特徴的な振動数tu、（～オご／2～ξ一d”／2）が存在する。ω《ω。では、

拡散問題でいうと通常拡散に対応する領域であり、状態密度は通常のフォノンと同

じくの（ω）～wd－1に従う。一方、ω》ω。では、異常拡散に対応する領域であり、状

態密度はつ（ω）～ωd－1という振動数依存性をもつことになる。（2．17）式での議論と

同様に、スケーリング仮説より、

p（w）　A／　wd－if（w／w．） （2．22）

と置いてみよう。ωfUω。でフォノンからフラクトソヘクロスオーバーするというこ

とは、スケーリング関数f（x）が

　　　　　　　　　　　　f（x）一｛野剣　　　（2・23）

と振舞うことを意味している。

　またフラクトソ次元はd＜2であることから、フラクトソは空間的に局在してい

る励起状態であることがRammal－Toulouseによって示されている［49］。その局在

長A（ω）の振動数依存性すなわち分散関係は、異常拡散に関する議論との対応から

　　　　　　　　　　　　　　　　　19
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iiiii．t，et－t，一i一，．．

（tぐ→1／ω2，dw＝2」0ノ／dより）、

A（ω）～ω一己／D・ （2．24）

となる。

　以上の議論は、系の格子振動を支配する方程式が、粒子の拡散を記述するマスター

方程式にマッピングできることに基づいている。格子振動の運動方程式はnサイト

の振幅をun（t）とすると、

　　　　　　　　　　9Cll’ptQt，（t）　＝　￥　Knm　｛um（t）　一一　un（t）｝　（2・25）

　　　　　　　　　　　　　　m
である。但しKnmはn，mサイト間のバネ定数である。同様にマスター方程式は、　n

サイトでの粒子の存在密度をPn（t）とすると、

　　　　　　　　　　11t111iS11！t（t）＝￥wnm｛pm（t）一pn（t）｝　（2．26）

　　　　　　　　　　　　　　糀

（Wnmはnサイトからmサイトへの遷移確率）である。上記の2つの方程式から明

らかに、振幅un（t）と存在密度Pn（t）が対応していることがわかる。例えば、強磁

性スピン波励起を記述する運動方程式もマスター方程式にマッピングすることが可

能であり、フラクトン励起が存在する。但し、スピン波励起の問題では時間に関し

て一階の微分を含む運動方程式によって記述される点が振動問題とは異なっている。

このことから、通常のスピン波励起（マグノン）の状態密度がつ（ω）～wd12－1とな

ることを反映して、強磁性スピン波フラクトン励起の状態密度つ（ω）は、

　　　　　　　　　　　　　　の（ω）～ωd12－1　　　　　　（2．27）

という振動数依存性をもつ。P＞P。である系においては、ω〈ω，（ω。～ξ一　di／Df　）の振

動数領域ではマグノンが存在し、ω〉ω。においては強磁性スピン波フラクトソが存

在すると考えられる。このような観点から、パーコレーショソ強磁性体に関するスビ

　　　　　　　　　　　　　　　　20
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ソ波状態密度の数値計算が行われており、その結果強磁性フラクトソのフラクトソ

次元♂は振動問題と同じ値（fU　4／3）をとることが数値的に確かめられている［50－53］。

　Alexander－Orba（in　conj　ectureが成立しているか否かを調べる数値的検：証は、数多

く行われている。代表的な方法として、（i）格子振動・強磁性スピン波フラクトン励

起の状態密度から直接♂の値を求める［51，53，54］、（ii）ランダムウォークのモンテカ

ルロ計算によりdwの値を求める［55】、（iii）p＝p。におけるrandom・resistor・network

の電気伝導度に対し有限サイズ・スケーリングを用いてt／vの値を求める［48］、等

がある。また、c一展開を用いた理論的研究も行われている［56］。その結果現在では、

d＜d。においてAlexander一一〇rbadh　c・nj　ectureは近似的にのみ成立していると考え

られている。

　強制振動子法（後述）による大規模数値計算によって求められたd＝2，3，4次元

系における臨界濃度p。での振動系の状態密度と積分状態密度を図2．4に示す［54】。

図中で黒い四角が2次元系、黒い三角が3次元系、黒丸が4次元系の結果にそれ

ぞれ対応している。実際の計算は、ボンド・パーコレーション系において周期境界

条件下で行った。系のシステム・サイズは、d＝2で1100　x　1100（1サソブル）、

d＝3で100×100×100（3サンプル）、d＝4で30　x　30×30　x　30（15サン

プル）であり、d＝3，4においては各サンプルに関してアンサンブル平均をとっ

た。この結果から求めたフラクトン次元dの値はそれぞれ、d＝2，3，4次元系で、

d＝1．33±0．01，1．31±0．02，1．31±0．03と求まり、系の次元によらずほぼ一定の値

（fU　4／3）をとっていることが分かる。

本研究の研究対象であるパーコレーション反強磁性体におけるスビソ波励起は、

次章以降で示すようにスピン波を記述する線形化された運動方程式がマスター方程

21
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図2．3 臨界濃度における格子振動フラクトンの状態密度
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式に対応づけることができないため、これまでの議論は成立しなくなる。従って、

反強磁性スピン波としてのフラクトンが存在するか否かは自明ではない。また、存

在したとしてその具体的な物理的性質、あるいは強磁性スビソ波フラクトンとの違

いを明らかにする必要がある。パーコレーション・ネットワーク上の反強磁性スピ

ン波の臨界的性質については第3章で議論する。

2．3パーコレーション反強磁性体

　本節では、希釈磁性体（パーコレー・ション磁性体）の物理的性質に関する基本的な

事柄について述べる。パーコレーショ’ン磁性体は、ハイゼンベルグ系、イジング系とも

に、その物理的性質が調べられてきた。実験的に調べられているパーコレーショソ反

強磁性体の代表的な物質として、Mn．Zn1－xF2、　RbMn。Mg1－xF3、　RbMn．Zni－xF4、

Fe。Zn1一．F2、　Rb2CoxMg1－xF4等が挙げられる。ここでMnxZn1一．F2は、3次元の

rutile構造をとるハイゼンベルグ反強磁性体MnF2（TN＝67．4K）を、非磁性原子の

Znで希釈した物質である（図2．5）。パーコレーション反強磁性体に関する過去の実

験的研究の大部分は、このMn、Zn1－xF2に関して行われてきた［33，34，57－60］。磁性

原子（Mn）の配置は、3次元bcc格子上に構成されたパーコレーション・ネットワー

ク（P，＝0．25）として記述できる。Mn2＋のスピン角運動量はS＝5／2なので、以下

では古典スピン系として扱う。RbMn．Mgi－xF3は、3次元ペロブスカイト構造をと

るハイゼンベルグ反強磁性体RbMnF3（TN＝82K）を、　Mgで希釈した物質である

（図2・6）。この系におけるMn原子の配置は3次元単純立方格子（P，＝0．31）として

記述できる。この系は異方性が極めて小さく、また次近接相互作用も極めて小さい

ので、等方的ハイゼンベルグ型のパーコレーション反強磁性体として非常に理想的

な物質であるといえる［61－63］。このような等方的なパーコレーション反強磁性体の
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図2．6　ペロブスカイト型XMnF3（X＝Rb，K）の結晶構造
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ハミルトニアソは、

　　　　　　　H＝ΣJmnSm・Sn
　　　　　　　　　　　くれれ　

　　　　　　　　　一Σ隔｛1（轄＋鰍）＋Sils｝　（2・28）
　　　　　　　　　　　〈鵬1陪〉

で表す事ができる。ここでSnはnサイトにおけるスピン演算子である。　Jmnはmサ

イトとπサイトの間の交換相互作用の大きさを表す。ここでは特に、最近接サイト

間に共に磁性原子が存在するときJmn＝J、それ以外ではJmn＝0という値をとる

ものとする。すなわち、本論文で考察する問題においては次近接相互作用などの効

果は無視する。また、フラストレーションは存在しないものとする。

パーコレーション反強磁性体では、磁性原子の濃度pと共に、温度Tが重要なパ

ラメーターとなる。2次元正方格子上でのphase　diagramを図2．7に示す［12】。こ

の図で横軸は磁性原子の濃度（p）、縦軸は純粋系（p＝1）と希釈系におけるN6e1温

度の比を表したものである。2殿中で1番上の点線は、磁性原子の濃度p→1の

極限で平均場近似によって求められたものである。また“reaPという点線は、2次

元ハイゼンベルグ磁性体において1％のイジング異方性を考慮した場合を表してい

る［12］。図2．7から分かるように、パーコレーション反強磁性体の場合、系の磁気的

な長距離秩序が出現するネール温度TNは、磁性原子の濃度が下がるにつれて低くな

り、臨界濃度P。で（この図では2次元サイト浸透問題を考えているのでP。＝・0．593）

TN→0となる。つまりT＝OKでは、　p≧p。ならば磁気的長距離秩序が存在して

おり、（p，T）＝（p。，0）というのは、濃度pと温度Tに関して多重臨界点になってい

る。この系には、（2．1）式で述べた幾何学的なパーコレーションの相関長ξ＝ξ，の他

に、熱的な相関長（thermal　correlation　length）ξTが存在する。ξTは、具体的にハイ

　2この図において、ハイゼンベルグ系には微小な3次元的な相互作用が存在して、磁気的な長距離
秩序への相転移が存在するものとする［12】。
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図2．7 パーコレーション反強磁性体のphase　diagram（d＝2）［12］

26

，、、灘． 灘懸雛購灘灘購翻…懸．三三．灘’灘購羅1・ag



グ磁性体の場合

　　　　　　　　　　　　　6T　tv　T－V／q　（TN　＝O）　（2．29）

と表される事が知られている。ここで、ψはクロスオーバー指数である。系のスピ

ン相関を特徴付ける相関長ξは一般にξ＝min（ξp，ξT）で与えられるので、有限温度

におけるハイゼンベルグ磁性体においては

　　　　　　　　　　　e　tvlp　一　pc　1－V　F　（’ats　Zs；szs一　p，）．）　（2・30）

但し、F（x）はスケーリング関数

　　　　　　　　　　　　F（x）t一（C．O一”．i＄　X．551

と表せられる［64，65］。相関長ξのみならず、例えば有限クラスターの平均大きさS

も濃度pと温度Tの関数として扱う事ができ、この多重臨界点の近傍で濃度と温

度に関する臨界指数7は、それぞれクロスオーバー指数gを用いて結びついてい

る。3また、臨界濃度p。近傍では2．1節で述べたような系の幾何学的な構造を記述す

る臨界指数β、〃等が定義されるのに加えて、eX（hange　StiffneSS　A（P）、また垂直帯

磁率x書（p）が臨界的に振舞い、各々の物理量に対応して臨界指数σ、Tを

A（p）　ct　l　p一一一p．　la

xL　（p）　oc　I　p　一一一　p，　1一’

（2．31）

（2．32）

と定義することができる。垂直帯磁率X⊥（P）がP＝P。で発散するのは、磁化の局所的

な揺らぎによるものであり、系の長距離秩序が消失することを反映している。Harri8

とKirkpatridk［67】は3次元系における数値計算により、σ＝・1．6±0．1、T＝＝O．5±0．2　’

という値を得ている。またZiman【681は、同じく3次元系において垂直帯磁率X⊥の

システムサイズ依存性より、T＝0．79±0．1という値を得ている。

3イジング磁性体においては、熱的相関長は温度に対してベキではなく指数関数的に振る舞う【66］。
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最後に、イジソグ型のパーコレーショソ反強磁性体に関する従来の研究について

ふれる。Ikedaら［69工は、　Rb2Co．Mg1－xF4に関する弾性散乱（磁気ブラッグ散乱）

の実験を行い、パーコレーショソ磁性体中の無限大クラスターのフラクタル次元・Of

を調べている。これは2次元正方格子上のイジング磁性体Rb2CoF4（TN＝＝102．96K）

を、非磁性原子のMgで希釈した物質である。「般にフラクタル構造をとる物質に

おいて、中性子の散乱強度1（g）は、

1（g）　tv　q’Df （2．33）

という波数依存性をもつ事が知られている。lkedaら［69】によるP＝O．60（P。＝0．593）

に関する実験結果を図2．8に示す。この結果から彼らは、Df＝1．95±0．07という

結果を得ている。

　イジソグ型のパーコレーション反強磁性体におけるスピン拡散は、古典粒子の異

常拡散とは異なり、通常のdynamical　scahng（T～ξz）には従わないことが知られて

いる。ここでτは緩和時間であり、パーコレーション・ネットワーク上でイジング磁

性体中のドメイン壁が距離程度拡散するのに（longitudinal　dynamics）要する時間

である。このとき、TO（ξ五lo9ξ＋B（A，Bは定数）という特異な関係式に従う事が、理

論及びモンテカルロ・シミュレーションから明らかにされている［15，16，70】。このこ

とは、ドメイン壁がパーコレーショソ・ネットワーク中のノードやプロップにおけ

るエネルギー障壁を越えなければならない事を反映している。4また、一様磁場中の

希釈イジソグ磁性体（図2．9（b））は、ランダム磁場中のイジソグモデル（RFIM）と

同じユニバーサリティー・クラスに属することが明らかにされており［72］、この観

点から様々な実験：や数値計算が行われている［73－76】。希釈イジング磁性体において

は、ドメイン壁が希釈の効果（非磁性原子）によってビソニングされるため、この

　4異方性をもつハイゼンベルグ磁性体は、ハイゼンベルグ磁性体とイジング磁性体の中間的な性質
をもつと考える事ができ、低温になるとイジング的な性質が強く現れる［71】。

28



4
01

3
01

2
01

コ
01

0
01

（岬

c
R
．
2
。
。
）
ω
山
一
ヒ
の
Z
ω
ト
茎

（［2N．．．

o

o

O．Ol

q　［2ala］

O．1

図2．8 Rb2C・・．6・Mg・．4・F4に関する散乱強度の波数依存性［69】

　　　　　　　　　29



撃

系における緩和現象はスローダイナミクスをしめす。NowakとUsadel［77，78】は・

98x98×98という3次元立方格子において、　P＝0．50（P。＝0．31）という濃度にお

ける希釈イジング磁性体のモンテカルロ・シミュレーションを行った。その結果磁

場中のドメインの構造がフラクタル的であること、また残留磁化ノイズムM（t）の

パワースペクトル

　　　　　　　　　　　　s（w）E　l！　e‘wt　AM（t）　dt　12　（2．34）

が～f－1則に従っていることを明らかにした（図2．9（a））。系が臨界濃度p。（及び

臨界温S9：　T．（p））から離れているにも関わらずベキ的な振る舞いが出現する事に関

して、彼らはself－organized　criticality（SOC）［79】との関係を示唆している［80，81】。

SOCとは、濃度や温度などといった外部パラメーターを人為的に指定せずとも、系

は時間発展において自らを臨界状態へと組織化しているという考え方である。この

ようなf－iスペクトルが実験的に観測される事があれば非常に興味深い。
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3．反強磁性フラクトン

3．1スケーリング狸論

本節では、希釈ハイゼンベルグ反強磁性体におけるスピン波励起の分散関係につ

いて考察する。希釈ハイゼンベルグ反強磁性体上のスピン波励起は動的スケーリン

グ理論によって調べられている［82］。スケール仮説から、この励起状態の分散関係

はスケーリング関数f（x）を用いて、

　　　　　　　　　　　　　　cv＝gZAF　f（qe）　（3．1）

と書くことができる。但しZA17は動的臨界指数である。このスケーリング関数∫（x）

を用いた表式は、物理的には2っの事を意味している［83］。すなわち、

（i）ω（q，ξ）の相関長ξ依存性は、ξとq－1という長さの次元をもつ2つの量の

　　“比”の関数としてのみ与えられる。

（ii）スケール変換（ξ→ξ’＝bξ，q→d＝b－lg）に対して、ω（q，ξ）はベキ的に振

　　る舞う。

（i）と（ii）は・この系には特徴的な長さが1つしかない事を反映している。（3．1）式

は、スケール仮説において物理量が（一般化された）同次関数であるとの仮定をし

ている事から要請される［83，84】。すなわち一般にω（q，ξ）は

　　　　　　　　　　　　co（gAa，6Ab）　＝：　Aco（q，　6）　（3．2）
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（α，bは定数、λは任意の数）という性質をもつとする。λは任意なので、（3．2）で

λ＝グ1／aとおくと

　　　　　　　　　　　　w（1，　q’一　b／ae）＝q－i／“w　（q，　e）　（3．3）

ここで左辺は、事実上（q－11“ξ）に関する一変数関数と見なせるので、（3．3）はある

関数∫（x）を用いて、

　　　　　　　　　　　　w（g，　6）　＝gi／af（q－biae）　（3．4）

と書き直す事ができる。ここでα＝1／ZAF、　b＝一1／ZAFとおいたものが（3．1）式

である。

　次に、（3．1）式における具体的なスケーリング関数f（x）の振る舞いについて述べ

る。まず1／q》ξの領域ではこの系は一様とみなせるので、スピン波励起の分散関

係は通常のマグノソと同じくω＝0（P）9となる。ここで0（P）は濃度Pに依存する

stiffne8s・constantである。1／q《ξの領域では系はフラクタルであると見なすことが

でき、物理量は相関長ξに依存しなくなるのでスケーリング関数はf（X）～const．とな

る。すなわち、スピン波励起は異常分散を示し、動的臨界指数ZA17を用いてω～qZAF

となると考えられる。まとめると、スケーリング関数f（x）は、

　　　　　　　　　　　f（x）一｛驚1蒙1

と表すことができる。以上の結果から、マグノン領域（qξ《1）において、

　　　　　　　　　　　　　“，7　cx　gZAF（g6）1－zAF

　　　　　　　　　　　　　　o（　〈gl－ZAFq

となり、0（P）（x：ξ1’ZAF　o（IP－P、1－u（1“一z“）であることがわかる。

（3．5）

（3．6）

HarrisとKirkpatridk　［67】は、長波長領域におけるstiffness　constant　C（P）を、ス

ケーリングの議論から導いた。彼らによると、stiffness・constant　C（P）は、電気伝導
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度σ（P）～（P－P，）tの臨界指数tと、垂直帯磁率X⊥（P）～lP－P・「Tの臨界指数Tを

用いて、

　　　　　　　　　　　　　C2（p）　oc　（p－p．）t”　（3．7）

となる。よって（3．6）、（3．7）式より、

　　　　　　　　　　　　　　z．．，，　＝1＋　ltl　ZT　（3．s）

という関係式が成り立つ。さらに彼らは、垂直帯磁率に関する臨界指数Tは他の臨界

指数と関係づけられることを示した。このことは以下のようにして示すことができ

る［67］。

　まず、N6el・orderからのスビソの変位と、それに伴うエネルギーの表式を、連続

体近似のもとで考えてみよう。いま、up－spin　sublatticeの磁化をma（r）、　down－spin

sublatticeの磁化をmb（r）、各sublatticeでの磁化のz方向の大きさをMとすると、

系のエネルギーEは、磁化の空間変化がゆるやかであるという仮定のもとで、

E一Σ14デ潔1▽m2（r）一▽mX（rT）1・＋（異方性などに関する項）（3・9）

　　　　a＝xty

と書ける。ここで、A（p）はex（ha皿ge　sti丑nessと呼ばれる量であり、p。近傍で臨界指

数σによってA（p）～（p－p。）σと書ける。ここで実は、この臨界指数σが電気伝導度

に関する臨界指数tと同じ値をとる事が知られている。そのことを以下に示す。こ

こで、iサイトにおける古典的なスピンベクトルを艮とすると、

　　　　　　　　　　　属一二｛（1一θi／2）2＋呵　　　　（3・10）

と書ける。但し、2はスピンの整列方向、tは2と垂直方向の単位ベクトルであり、θi

はスピンの変位の大きさを表す量である（ei《1）。瑳はiサイトがup－spinないし

down－spin　sublatticeに属するかによって各々5～＝±Sという値をとる（Sはスピン
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の大きさ）。いま、この系には異方性も外部磁場も存在しないとすると、スビソの変

位による系のエネルギーは（3．9）式より、

　　　　　　　　　　　　コゆ　　　　ロゆ　　　　Et。t＝」Σ勘畠・sゴ

　　　　　　　　　リ
　　　　　　一一Jチ㍗Pゴ｛　　　　θ字（1一サ）（1一誓）＋θieゴ｝

　　　　　　N－」俘勘＋孚写脇（θ～＋e・）一」樗P醐（3・・1）

但し、Piはiサイトが占有サイトであるときPi＝1、非占有サイトであるときPi＝0

である。ここで、丁零のエネルギーを最小にするようなスピンの変位｛θ‘｝は、

　　　　　　　　籍一」乎国富θ‘6θ‘一」32苓P‘物θゴ6θ‘

　　　　　　　　　　　一」呼a｛写勘（ei　一一　e・・）｝

　　　　　　　　　　　＝　　O　（3．12）
として求めることができる。ゆえに、｛ei｝はΣ」　PiPj（ei一θゴ）＝0を満たさねばなら

ない。これは、iサイトの電圧をei、　i，ゴサイト間のコンダクタンスをPiPiとみなした

random　resistor　networkにおけるKirChoffの法則に等しい。このことから、　Brenig

ら［85】およびHarris－Kirkpatri（ik［67】により、σ（P）／σ（1）＝＝A（P）／A（1）という関係が

成立することが示されている。このことから、eX（血ange　Stif［neSS・4（P）は電気伝導度

σ（p）と同様の振舞いを示し、臨界濃度p。近傍で電気伝導度σ（p）と同じ臨界指数をも

つことが分かった。

次に、体積V、システム・サイズがしである系を考える。この系を、一辺の長さ

が1であるような小さな箱に分割する。一様な系の場合、一つの箱の中のup－8pin

数とd・wn－spin数は等しいが、希釈反強磁性体を考えている場合には、　up－spin数

とdown－spin数の差は～罐程度であり、各箱に有限の磁化が残っていることにな

　　　　　　　　　　　　　　　　　35

　灘．灘灘醗灘　謙慧二二灘灘鑛難 三色三二二三



黛。’

る。いま、スピンの整列している向き（z一一方向）に対し垂直方向に外部磁場を印加し

たとする。ここで、箱の境界におけるスピンのx，y成分はゼロであるという束縛条

件を課す。このことによって、箱間の境界の影響は無視できる。ある箱Viにおける

up－spin数とd・wn－spin数の差をS（vi）、スピンの変位の振幅をα，とすると・箱の

エネルギー．E（Vi）は、

　　　　　　　　E（Vi）＝（交換相互作用項）一（Zeeman項）

　　　　　　　　　　　＝　Cilda；g2　一一　C2S（vi）a，ho　（3．13）

と書くことができる。但し、g＝2π／1、　h。は外部磁場の大きさ、0、，02は定数であ

る。（3．9）式からわかるように、01はexChange　stiffness・A（P）に比例している量であ

る。ここで、交換エネルギーが右辺第一項のように表せることは、以下のようにして

示せる。いま、nサイトにおける古典的スビソ・ベクトルを瓦として、これが（3．10）

式のように表されるとする。さらに、スピン・ベクトルの変位が（3．10）式の表式に

おいてθ，　＝　aq　sin（qxn）sin（qyn）sin（qzn）（（τn，yn，　Zn）はnサイトの座標）という空

間依存性を示すとする。箱の境界でのサイト（n・・O）とその隣接サイト（n＝1）間

の交換エネルギーの大きさを評価すると、

　　　　　　　　　　AE＝JS”，・S一，　＝一JS2　（1　一一一　11t？）　（3．14）

となる・さらに、gaが十分小さい場合（αは格子間隔）、　er（X＝αg　sin（ga）　U　aq（qa）な

ので、

　　　　　　　　　　　　　　　AE　ct　a：q2　（3．15）

が成り立つことがわかる。よって系全体では、交換エネルギーの大きさは～ldalg2

というオーダーの量であることが分かる。（3．13）式において、系の状態として実際

に実現しているのは、このエネルギーE（Vi）が最小になるような場合であるので、
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（3．15）式より

6号～ぎの　　一・　2（7i　ld　aq　q2一（フ2　S（Vi）ん。

＝　o
（3．16）

従って、

　　　　　　　　　　　　　　　　C，　S（v，）h，

　　　　　　　　　　　　aq　＝　it　fat　2

　　　　　　　　　　　　　　ct　S（vi）12一一dho／A（p）　（3・17）

が得られる。ここで、ex（：hange　stiffness　A（P）は、（3．13）式で箱の交換エネルギー項

の比例定数01がA（P）に比例することによる。スピンの；整列方向と垂直にかけられ

た外部磁場によって生ずる単位体積あたりの磁化m⊥は、

　　　　　　　　m⊥　　o（　（up－spin　i数一down－spin数）

　　　　　　　　　　　　　x（スピン変位の大きさ）／（体積）

　　　　　　　　　　oc　S（vi）Xaq／ld　（3e18）

となり、（3．17）式を用いると

　　　　　　　　　　　mL　oc　｛S（vi）｝2　12一’2dho／A（p）　（3．19）

であり、さらにS（Vi）（x　ld／2より

　　　　　　　　　　　　　mL　oc　12－dho／A（p）　（3．20）

となる。以上の議論では、外部磁場に対する磁化の大きさを見積る際に、箱の境界

部分でスピンの変位がゼロになっているという束縛条件を課した。しかし、この束

縛条件がなければ、実際の磁化はもっと大きくなっている可能性がある。従って、

　　　　　　　　　　　mL　2　｛S（vi）｝212－2dh，／A（p）

　　　　　　　　　　　　　）　12－dho／A（p）　（3・21）
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という不等式が成立する。垂直帯磁率X⊥はX⊥≡m⊥／ん。として与えられるので、（3・20）

式より

　　　　　　　　　　　　xi）｛S（vi）｝2　12－2d／A（p）　（3．22）

と書くことが出来る。さらに、｛S（Vi）｝2はbOX内のスピン数と同程度の大きさの量

なので、

　　　　　　　　　　　　｛S（vi）｝2　oc　P（p）ld

　　　　　　　　　　　　　　　　　oc　ld（p一一p，）B　（3・23）

よって、A（P）・（（P－P。）σ、また（3．9）式の下で述べたようにσ＝tという関係式を

用いると（3．22）式より

　　　　　　　　　　　　　xL　li211）　一一一一　p，　IP－t　12－d　（3．24）

ここで、lUξ（（xlp－p。1－u）とおくと、

　　　　　　　　　　　lp－pc　1””lliitlp－p，　1’（3－t’Y（2－d）　（3．2s）

となり、結局

　　　　　　　　　　　　　　T；El　t一一　fi＋（2－d）v　（3．26）

という臨界指数間の関係式が得られる。この結果と（3．8）式より、動的臨界指数ZAF

は

　　　　　　　　　　　　　　　1
　　　　　　　　　　ZAi7）1＋　1£．7　｛2t－fl　一一　（d－2）u｝　（3．27）

という不等式を満たす事が示された。

　（3．27）式の不等式が、実際には等式として成立するであろうという議論がある。

KumarとHarris［86］は平均場理論では不等式（3．27）の等号が成立していること

（T＝OつまりX⊥（x　Iln（P－P。）1）を示している。　Huら【87］は、2次元系（50×50）で
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スビソ波状態密度を数値的に求めることにより、（3．27）式の等号成立を検証してい

る。Ziman［68】は、3次元系における臨界指数丁の値を数値的に求めた・Zimanは・

垂直帯磁率x⊥のシステムサイズ依存性に注目した。すなわちシステムサイズが無限

大の系において濃度pを臨界濃度近傍で変化させる（すなわち相関長ξ～lp－p。1”u

を変える）かわりに、系のサイズL（，u　e）を変化させる事により、　X⊥のべキ的振る

舞いを数値的に調べた。それによると系のサイズをL＝10からL＝80まで変化

させた結果、T＝O．79士0．10という結果を得た。すなわち誤差の範囲内で（3．27）式

では等号が成立している。

　Christouら［65］は、上記の議論に基づき、パーコレーション磁性体における強磁

性スピン波励起（強磁性フラクトン）の動的臨界指数ZFと反強磁性スピン波励起

（反強磁性フラクトン）の動的臨界指数ZA17の間の関係を明らかにした。すなわち、

動的臨界指数2Fは他の臨界指数を用いて

　　　　　　　　　　　　　　炉2＋塑　　　　　（3．28）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ン

と書ける。これは（2．18）式と同等の式である。一方ZAFは、（3．27）式においては従

来の研究から等号が成立しているとすると、

　　　　　　　　　　　　　　　1
　　　　　　　　　　zAF　＝1＋　Sl．T　｛2t　一一　5一　（d－2）v｝　（3．2g）

と書ける。よってZFとZAFの間には、

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　Df
　　　　　　　　　　　　　ZAF　＝　ZF一’1｝’

　　　　　　　　　　　　　　　＝　zF　（1－2di’VI）　（3．30）

という関係式が成り立つ。ここで、1）f＝d一β／〃および♂＝2D∫／ZF（dは2．2節で

述べた振動フラクトンに関するフラクトソ次元）という関係式を用いた【2，18］。こ

こで、dは系の空間次元によらずほぼ4／3という値をとるというAlexander－Orbad1

　　　　　　　　　　　　　　　　　39
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・ぬ

conjecture［18】が成立しているという条件の下で、（3．30）式より2つの動的臨界指

数劾FとZFの間には

　　　　　　　　　　　　　　　妙尋F　　　　（3・31）

が成立する［65］。運動方程式が時間に関する一所の微分で記述される反強磁性スピ

ン系の場合には、動的臨界指数ZAFとフラクトソ次元dAFは、

　　　　　　　　　　　　　　　曝一2星　　　　　（3．32）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　ZA17

という関係にある。従って（3．31）式は、反強磁性フラクトソのフラクトン次元dAF

は（♂霜4／3より）空間次元によらずほぼ1という値をとるであろうという事と同

値である。油島では、スピン波状態密度の大規模数値計算を行い、状態密度のω依

存性から直接フラクトソ次元♂畑を調べる事により、♂細は系の空間次元によらず1

という値をとるという上記の理論的予想を検証する。

3．2状態密度および分散関係

本節では、希釈ハイゼンベルグ反強磁性体のスピン波状態密度の計算結果につい

て述べる。（線形化された）反強磁性スピン波励起を記述する運動方程式は、nサイ

トにおけるスピン変位の大きさを3才（t）とすると、

　　　　　　　　　ゴ藁座（t）一amΣJmn｛stl（t）＋鉗（t）｝　　（3・33）

　　　　　　　　　　　　　　　　n

で与えられる【881。但し、σmはmサイトがup－spin　sublatticeに属するときは＋1、

down－spin　sublatticeに属するときは、一1という値をとる。ここで、　S／h＝1とい

う単位系を採用した。ここで、（2．25）、（2．26）及び（3．33）式を比較する事により、反
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灘　灘灘白山纏灘鑛灘灘灘難灘三三… 難灘二三



強磁性スピン波を記述する運動方程式は、マスター方程式と1対1にマッピングで

きない事が分かる。

　具体的にはd次元（d＝2，3，4）正方格子上に構成された・臨界濃度における希釈

ハイゼンベルグ反強磁性体上のスピン波状態密度の大規模シミュレーションを行っ

た［89－91】。2次元系においてはMemin－Wagnerの定理より・等方的なHeisenberg

磁性体には（T＞OKにおいて）磁気的な長距離秩序が存在しない［92］。ただし現

実の物質には、必ずわずかながら磁気異方性が存在する。以下、2次元系に関して

は動的性質を論じる上で無視できる程度の微小な異方性が存在しており、p≧p。で

は系に長距離秩序が存在するものとする【931。2．3節で述べた現実の希釈反強磁性

体における磁性原子の配置はサイト・パーコレーションとして記述されるが、ここ

ではボンド・パーコレーションを用いて計算を行った。系のシステムサイズ及びサ

ンプル数はd＝2（P。＝0．50）で1100×1100（1サンプル）、d＝3（P。＝0．25）で

100x100×100（3サンプル）、　d＝4（P。＝・0．16）で28×28×28　x　28（6サンプル）

で、系の境界条件は周期境界とした。実際の数値計算では、5．1節で述べる強制振動

子法を用いて行った。計算結果を図3．1に示す。d＝3，4に関する結果は、各サンプ

ルに対して状態密度を求めた上で、アンサンブル平均をとったものである。雪中で、

黒い四角が2次元系、三角が3次元系、黒丸が4次元系の結果に各々対応している。

これらの状態密度の計算結果から、フラクトソ次元の値を解析した結果、2次元系

でdAF　＝O．99±0．04、3次元系でdA17　＝＝　O．98±0．04、4次元系でdA17＝0．98±0．04

という結果が得られた［90，91］。上記の結果は、反強磁性フラクトンのフラクトソ四

丁dA1，は、系の空間次元によらずほぼ1であるという、3．1節で述べたスケーリング

理論の予想と一致している。次に、P＝0．56（＞P。）におけるパーコレーショソ反強

磁性体の状態密度を調べた。この系では相関長ξが有限であり、クロスオーバー・エ

ネルギーω。においてマグノソ・フラクトン・クロスオーバーが存在すると考えら
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図3．1 パーコレーショソ反強磁性体（P＝P。）のスピン波励起に関する状態密度【91】
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れる。結果は図3．2の通りである。系のシステムサイズは800×800、また2サンプ

ルに関してアンサンブル平均をとっている。ω。～0．07を境として、ω〈ω。では状

態密度がつ（ω）～ωに従い、ω〉ω。では状態密度がほぼ一定となっている事が分か

る［91］。比較のため、臨界濃度における2次元パーコレーション強磁性体のスピン波

状態密度を計算した。結果を図3．3に示す。具体的にはシステムサイズ1000×1000

の正方格子上で、系のスピン数は615，382個である。この結果はEquation　of　motion

法［94，95］によって得られた。この結果から、最小二乗法により強磁性フラクトンの

フラクトン次元みの値を求めたところ、♂F＝1．328±0．006と非常に精度よく求め

られた。この結果は、Alexander－Orba（in　conj　ecture（♂＝4／3）や、従来の数値的研究

の結果［51，53］とよく一致している。

反強磁性フラクトソの分散関係（A（ω）のω依存性）を、行列対角化の方法により数

値的に調べた結果を図3．4に示す。2次元正方格子上（系のシステムサイズは62x62）

に構成された臨界濃度のボンド・パーコレーション系に関して系の固有ベクトル5sn（λ）

を求め、それから局在長を求めるために、lnverse　Participation　Ratio（IPR）［96］

　　　　　　　　　　　　p－i（w）＝ww／．”1：＃（AA））lll：，　（3・34）

を計算した。〈…＞wは、注目するエネルギーωの近傍にある固有エネルギーωλをもつλ

モードに関する平均を意味している。lnverse　Participation　Ratioは固有状態の局在

の程度を表わす量であり、次のような意味をもっている［96】。いま系の波動関数が局

在長ll。Cで局在しているものとする。このとき、この波動関数は大体Nl。。～（ll。。／α）d

（αは格子定数、dは系のユークリッド次元）程度のサイト数で、大きな値を持つと

考える事ができる。ただしフラクタル構造をとる系では、サイト数Nl。。と局在長ll。。

の間の関係式はフラクタル次元Dfを用いてNl。。～（ll。c／α）Dノと書ける。ここでこ

のNl。・個のサイトにおいては、波動関数の振幅が一定の値（kS　1／〉騙）をとると近

5正確には、ダイナミカル・マトリックスの右固有ベクトルである。5．1節を参照
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似的に考えると、h＝lverse　Participation　Ratio　P’1は定義より

　　　　　　　　　　　p－i　＝　一，一；｝itllll｛：g－gLfif（z7e：：），

　　　　　　　　　　　　　　　｛£iYLflr　（x：　：）2｝2

　　　　　　　　　　　　　　　Nl。。（LNIoc）2

　　　　　　　　　　　　　　　　（Nl。。庵）2

　　　　　　　　　　　　　　一ぬ　　　　　　（3・35）

となることがわかる。すなわち、与えられた波動関数についてInverse　Participation

Rati・を調べれば、その波動関数のNl。。すなわち局在長ll。。の大きさが見積もれる事

になる。図3．4で局在長A（ω）は、今回の計算でωの小さな領域でもっとも大きく、

A（ω）≦30程度である。この系のシステムサイズはL＝62であるので、全てのω領

域にわたってA（ω）≦L／2を満たしている。従って、有限サイズ効果はそれほど問題

にならないと考えられる。実際の数値計算では、異なるパーコレーション・ネット

ワークに関して54サンプルのアンサンブル平均をとった。図3．4の黒丸は各ωに関

する平均値、縦棒は伽に関するアンサンブル平均におけるエラーバーを表してい

る［971。lnverse　Participation　Ratio・P印1（ω）は、

P輌1（ω）～｛A（ω）｝暉Dノ （3．36）

というω依存性をもつので、これから局在長A（ω）のω依存性（＝分散関係）を求める

事が可能である。図3．4から2次元パーコレー・ション反強磁性体のスピン波フラク

トンの動的臨界指数ZAFの値を求めると、　ZA17＝1．83±0．08という結果が得られた。

さらに、dAF　＝＝・Of／zAF及びP∫＝91／48（d＝2）を用いると、♂畑＝1．03士0．04が得

られる。フラクトン次元ゐFがほぼ1に等しいという結果は、スケーリング理論によ

る予想および状態密度の数値計算結果と良く一致している。上記のスケーリング理

論及び数値シミュレーションから、反強磁性フラクトンのフラクトン次元（dAF　fu　1）
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は強磁性体スピン波励起や振動問題のそれとは異なる値をとり、異なるユコS一サ

リティー・クラスに属する事が明らかとなった。

　このような自己相似性をもつ系での動的性質（異常分散）を解析的に調べるもう

一つのアプローチとして、deterministic・fractaユモデルを用いた実空間繰り込みの方

法により、動的臨界指数zを計算する方法が挙げられる。Ashraff－Southern［24】は、

Vicsek－Snow且ake　fract　al（図3．5）上で、強磁性体・反強磁性体各々のスビソ波状態

密度（図3．6（a，b））及び動的臨界指数：ZFおよびZAFの計算を行い・ZF＝・1n　15／ln　3・

zAF＝ln　15／ln　9という結果を得た。この系のフラクタル次元は・Df　＝＝　ln　5／1n　3なの

で、フラクトソ次元の値はd＝21n　5／ln　15　fu　1．19となる。　Piementel・Stin（lhcomb　e

［25】は、Nagataniモデル（図3．7（a））上で同様の計算を行った。　Nagataniモデル

は、フラクタル次元Dfや、相関長の臨界指蜘が（2次元の）パーコレーション・

ネットワークに近い値をとるので、現実のパーコレーション・ネットワークの非常

によいモデルであると考えられる［98］。図3．7（b）は、Nagataniモデル上で実空間

繰り込みがどのように行われるかを表している。左側の図は強磁性体、右側の図は

反強磁性体にそれぞれ対応しており、右側の格子点で・とxという2種類の記号は

各々、反強磁性体の2通りのsublatticeに属する事を表している。その結果彼らは、

zF＝1n　22／ln　3　fu　2．81、　z畑＝圭1n　22／ln　3　fu　1．41という結果を得ている（ただし、

．Dノニln　8／ln　3　fu　1．89，♂駕1．34）。これらの結果は、　deterministic　fractal上では

　　　　　　　　　　　　　　　　　　1
　　　　　　　　　　　　　　　ZAi7・　＝SZF　（3．37）

という関係が成立している事を示唆している。ここの1／2というfactorは、元来強

磁性マグノソと反強磁性マグノンの分散関係が異なっている事を反映しており、本

質的ではない。この結果は上記の数値シミュレーションの結果（♂霜4／3，ゐF駕1

故にd≠♂畑）とは異なっている。このことから、強磁性フラクトンと反強磁性フラ

クトソのユニバーサリティークラスが異なるという事実は、系のラソダムネス、具
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体的にはup．spin　sublatticeとdown・spin　sublatticeに関する対称性が破れている事

を反映していると考えられる［99］。

実空間繰り込みの方法でランダムフラクタルを直接扱う方法として・Harris－Stinchcombe

［100｝が行ったように、且・neycomb格子の露な系でスケール変換（実空間くり込み）

を行い、系の濃度pに関してdisorder平均をとる、という方法が考えられる。この

ような解析的な手法によってラソダムネスの効果をある程度取り入れる事が可能だ

が、反強磁性体の場合、繰り込む際の単位が強磁性体（或いは振動問題）のそれに

比べて大きいという事情があり、実際にこのような計算を遂行する事は困難である。

3．3固有ベクトル

次に、5．1節で述べる方法を用いて、この反強磁性フラクトソの固有状態を調べ

た。計算は100×100の2次元正方格子上に構成された希釈ハイゼンベルグ反強磁

性体に対して行った。臨界濃度における反強磁性フラクトソのモードパターンを図

3．8（a）に示す。各サイトにおける矢印の大きさが、スピン変位鉗の振幅に対応し

ている。図中で、スピン変位鉗の振幅がある値よりも小さなサイトに関しては矢

印を表示していない。この得られた反強磁性フラクトソのエネルギー（固有値）は

di　・O．049341266562である。この図から、反強磁性フラクトンが空間的に非常に強

く局在している事が分かる。同様にP＝O．75の希釈ハイゼンベルグ反強磁性体にお

けるスピン波励起のモードパターンを図3．8（b）に示す。このエネルギー（固有値）

はdi　＝o．10088438973である。この結果は、図3．8（a）とは明らかに異なっており、

スピン波は系全体に広がったマグノンである事が分かる。
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第4章希釈ハイゼンベルグ反強磁性体の

動的構造因子

4．1従来の研究

本章では、希釈ハイゼンベルグ反強磁性体の動的構造因子の振る舞いについて述

べる。現実の希釈反強磁性体を実験的に調べる上で、中性子非弾性散乱実験は重要

な役割をはたしている。動的構造因子S（q，ω）は、中性子非弾性散乱強度と直接関

係のある量であり、実験結果を解釈ないしは予言する上で、動的構造因子の振る舞

いを明らかにすることが不可欠である。磁性体の動的構造因子には、磁化容易軸（z

軸）方向に対して平行な成分に関するsll（q，ω）と、垂直な成分に関するS⊥（q，ω）

が存在するが、本章：で問題とするのは非弾性散乱強度に関与する後者である。動的

構造因子S（q，ω）は→投に、

S（q，w）　o（　〈n　十　1＞x”（q，w） （4．1）

と書くことができる【101］。ここで、〈n＋1＞はBose因子（＝（1　一一　e’βw）一1）・X”（q，ω）

は→投化帯磁率の二部である。以下の議論では、Bose因子をreduceしても一般性

は失われない。

　希釈反強瑚生体に対する非弾性中性子散乱実験は、今までに数多く行われている。

Dietri（hら［57］は、　Mno．6sZno．32F2のzone　boudnary（q＝qzB）におけるS（q，ω）の

ω依存性すなわちエネルギースペクトルを調べている。Svenssonら［58］は、より臨

界濃度（P，＝0．25）に近いMno．32Zno．6sF2の中性子非弾性散乱実験を行っている・そ

　　　　　　　　　　　　　　　　　55
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の結果彼らは、Buyersら［102，1031による理論計算や、　Holcomb－Harris［104］によ

る計算機実験と比較的よく一致したとしている。C・・mbsら［59】は・Mn・Zn・一・F2

（xニ0．78，0．32）に関する実験を、様々な波数ベクトルqに関して調べている。それ

によると、P＝0．78においては波数ベクトルを大きくするにつれてピーク幅は大き

くなるが、zone　boundaryにおいてもピーク幅はピーク位置のエネルギーに比べて

小さいので、ブリルアンヅーン全体でスピン波（マグノソ）が存在すると主張して

いる。それに対し、P＝O．32では極めてピーク幅は広く、系全体に広がっているス

ピン波の存在は認められなかったとしている。C・wleyら［105］は、2次元の希釈ハ

イゼンベルグ反強磁性体RbMn。Mg1一。F4（x　＝　1．00，0．57，0．54）に関する中性子散

乱実験を行っている。これらは、希釈ハイゼンベルグ反強磁性体に関する実験とし

ては初期のものであるが、動的構造因子に関する詳細な情報を明らかにするには至

らなかった。

近年、これらの物質に対してより高解像度の実験が行われている。UemuraとBir－

geneau［33，34］は、　Mn．Zn1－xF2（x＝O．50，0．75）に関する中性子散乱実験を行った。

彼らは、～8cm3という大きな単結晶を用いて、ブリルアンゾーン全領域におけるエ

ネルギースペクトルを調べている。MnF2においてMn2＋のスピンは。軸方向に整列

しており、dipole　interacti・nに基づく弱いイジソグ異方性の効果によって低エネル

ギー側のスピン波励起にエネルギー・ギャップが存在する。規測系（MnF2、　P＝＝1）

でのマグノソの最大エネルギーは、u6．5meV、また異方性に基づくスピン波励起の

エネルギー・ギャップの大きさは1．08meVである。彼らの実験結果を次に示す（図

4．1）。この系では、h＝0がzone　center、ん＝0．5がzone　boundaryにそれぞれ対応

する。図4．1の中で、h＝0におけるピーク位置がE＝O．3meVにあるのは、この系

に異方性があること、また異方性に基づくエネルギーギャップが希釈の効果によっ

て小さくなっている事を反映している。ん＝0．05，0．1においては、高エネルギー側
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に長いtailを引いている左右非対称な鋭いピーークが現れている。波数ベクトルが大

きくなると、ピーク位置は高エネルギー側に移動している。それにつれて、ピーク

幅が急速にブロードになっており、ピークの強度自体も顕著に減少している。図4・1

で観測された結果を解析したのが図4．2である。図中で黒丸は、スピン波励起の分

散関係に対応するS（q，ω）のピーク位置、白丸はピークの半値幅（full　width　at　half

maXimum）を表している。図4．2において、んの大きな領域で～1／Tに相当するピー

クの半値幅がスピン波励起のエネルギーと同じ程度（それ以上）であることから・

Uemuraらはh。。、＝0．15～0．20にて通常の伝搬するスピン波からoverdampした励

起状態（フラクトン）へのクロスオーバーが起こっていると解釈した。

　次に今までに行われている理論的研究について述べる。Buyers－Pepper－Eliott［102，

103］は、コヒーレントポテンシャル近似を用いて・希釈反強磁性体のS（q，ω）を

調べた。その結果、磁性原子の濃度を下げると、スピン波のピーク位置が低エネ

ルギー側に移動して、ピーク幅がブロードになる事を明らかにした。Christouと

Stinchcombe［651は、　Green’s　function　methodを用いて・長波長極限9ξ《1にお

けるS（9，ω）の振る舞いを解析的に導いた。以下では彼らの議論について述べる。た

だし、ここで述べる議論はT＝OKの場合を想定している。動的スケーリング仮説

より、q，ξ一1→0という極限において動的構造因子は

5て《z，ω；ξ）＝＝9一（2一η＋z）・F［qξ，ω9一つ （4．2）

（zは動的臨界指数、ηはS（q，ω；ξ）を特徴づける指数）というスケーリング形式に

従う事が期待される。このときピーク位置ω。とピーク幅r。という2つの特徴的な

量は（4．2）式よりスケーリング関数∫（x），9（x）を用いて各々

w，　＝＝　gzf（ge）

r，　一　off（ge）

（4．3）

（4．4）
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と表される。ここで（4．3）は（3．1）式と全く同じものである。具体的に動的相関関数

S（q，ω；ξ）は、Green関数の虚数部分と関係づけられる・すなわち・

　　　　　　　　　　S（q，　co；e）　＝＝　lin　l　lm〈G（q，　w＋iE）〉　（4．5）

　　　　　　　　　　　　　　　E－O

ここでく＿〉はdisorder平均を表している。彼らは散乱の弱いマグノン領域（9ξ→

0）を取り扱った。それによるとくG（q，ω）〉は・

　　　　　　〈G（q’W）＞Uli－Z｛一titl一｝1；i7i－li2＞i／2　tu．　c2＞i／2－ir．　q，．）　（4’6）

ただし＜02＞・／2＝0（P）は3．1節で述べたマグノンのstiffness　c・nstantである・

彼らはr，（q，ξ）の具体的な関数形を解析的に求め、

　　　　　　　　　　　r，（g．o，e）　ct　（p－p．）m一”gd＋i　（4．7）

但し

　　　　　　　　　　　　　　　　2t　一6一　（d一　2）v
　　　　　　　　　　　　ps　＝＝　ud－
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　2

という結果を得た。上記の結果を（4．6）に代入して整理する事により

　　　　　　　　　　　　　　　　　　g－2z（ge）一（i－z）
〈G（q，w）＞RS　zva：一7’：一t（aE．一　g5i一一’i＋i（q4）i＋d－z｝

となる。従って、（4．5）式より動的構造因子は・

　　　　　　　　s（q，w；e）fu（z．zci：；一＝ailS｛；￥15il一（zigi；s（ifi：；sg一．一（ge），；Z．（｝q2elld（gc），（，．，一．）

（4．8）

（4．9）

（4．10）

となる。このようにして得られた（4．10）式は（4．2）式で述べたスケーリング形式を

満たしている。しかし彼らの議論においては、フラクトン領域9ξ》1に関する動

的構造因子の振る舞いに関しては言及していない。

P・1atsekら［231は有効媒質近似（EMA）を用いて・等方的なハ・イゼソベルグ型の

パーコレーショソ反強磁性体におけるS（q，ω）について調べた。その内容について
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以下に述べる。EMAでは、一本の特別なボンド（1－2ボンド）」、2を除くすべての最

近接相互作用を、effective　coupling　W（ω）で置き換える。そして、　W（ω）のω依存性

をself．consistent方程式を解くことにより求める［106，107】。このとき、全系のハミ

ルトニアンは、系全体で一様なeffective　coupling　W（ω）をもつ無摂動系IFtoと・1－2

ボンドにおける交換相互作用を有効媒質w（ω）から」、2に置き換えた事によって生

ずる摂動Vの和として書ける。このような系のGreen関数をgRとする。また、無

摂動乱すなわち（1－2ボンドを含む）系全体の最近接相互作用がeffective　coupling

W＠）であるとしたときのGreen関数を（7Rとする。このとき・gRと（？Rの関係は・

　　　　　　　　　　　　　　gR＝GR＋GRTGR　（4．11）

と書ける。ここで、Tは1－2ボンドに関する散乱のT－matrixであり、一般に

　　　　　　　　　　　　　T　＝　V十VGRT

　　　　　　　　　　　　　　　＝　V（1　一一一　GRV）一i　（4．12）

となる。ここで、T－matrixの平均〈T＞＝0という条件式を課すと、〈gR＞＝（7Rとな

る。ここでく…〉は、系のdisorderに関する平均である。すなわち」12ボンドによる

散乱の効果が有効媒質W（ω）においては平均してゼロになるという条件の下で、有

効媒質W（ω）＝W’（ω）＋iIyv”（ω）を求める事ができる。いいかえると・1－2ボンド

における交換相互作用が、確率pで」、2・＝J、確率1－pで」、2＝0という値をとる

という事を用いて、T－matrixのdisorder　average〈T＞＝0、すなわち、

　　　　〈T＞　＝　p　［V（1　一一・　GRV）一i］　in　．，　＋　（1　一　P）　［V（1　一　GRV）一’］　J，，＝o

を計算すればよい。反強磁性スピン波の問題に関して、具体的に（4．13）式を評価す

ると、

　　　　p酬ω）＋2W（ω）｛」一W（ω）｝梓製3詩）一・（4・・4）
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となる。但し、ωぎ（q）＝｛zW（ω）｝2（1一一　fG），　fq≡（1／z）Σa　eiq’a（aは最近接格子点

の位置ベクトル），Nは系のサイト数、またzは系の配位数（彼らの論文［23］では単

純立方格子を考えているので、z＝2d＝6）である。この（4・14）式のself一・c・nsistent

方程式を解いて得られるW（ω）を用いて、有効媒質グリーン関数は・

σ盈（ω）一 ﾙ廻♂一乞8（q）（窯誘露）二輪）（4・15）

と表す事ができる。その結果得られる有効媒質グリーン関数を用いて、動的構造因

子S（q，ω）は

　　　S（q，w）一≒涛ImΣe‘q（n－nt）［（1＋σnσnt）｛（Gltn’）・1　’（G吾が）22｝

　　　　　　　　　　　　ロロノ
　　　　　　　　　　＋（1　一・anσn’）｛（σlin’）・2一（Gltn’）・・｝］　　（4・16）

として与えられる。ここでσnは、nサイトがup－spinサイトに属するときは＋1、down－

spinサイトに属するときは一1をそれぞれ表している。（4．16）式に（4．15）式を代入

する事により、

　　　　　　　　　s（q，w）（x一㎞講器辞堵）　（4・17）

という表式が得られる。

上記の方法を用いて、Polatsekら［23］は等方的なパーコレーション反強磁性体の

動的構造因子S（q，ω）を求めた。波数qが小さい（1－fG～2q2／z）という極限にお

いて（4．17）は

　　　　　c（w）q2
S（q，w）　c〈

　　　　　　w

T－i icv）

　　　　　　　　　　　　　　　　　｛co　＋　c（Lo）g｝2　＋　T＃2（co）

但し、StiffneSS　COnStant　C（ω）とピーク幅ゲ1（ω）は各々

｛cv　一　c（co）g｝2　＋　T－2（co）

　　　　T－i（cv）
十

。（ω）一〉厩諜

（4．18）

（4．19）
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　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　「『剛一　噴

　　　　　　　　　　　．
’v

　　　　　　　　　　　　　　　caT　（p　一　p，）d＋2

（ii）　w　＞＞　w，　，　（co／Lo，）　〉　（q／q，）3

　　　　　　　　　　　　S（q，w）　o（　g／ig2co－4／3

　　　　　　　　　　　　　　　　　w

（iii）　c，o　＞＞　w，　，　（w／w，）　〈　（g／gc）3

　　　　　　　　　　　　S（q，w）　cx　一：T．lt一　r－w－2／3

　　　　　　　　　　　　　　　　　ω丁

となる。また、ωを一定としたときの漸近的なg依存性は、
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　　　　　　　　　　　　　ゲ・（ω）一ω誹　　　　（4・2・）

と整理できる。彼らは（4．14）式のself一　consistent方程式を解くことにより、　d次元

系（2＜d＜4）において有効媒質W（ω）のω依存性はωの小さな極限で

　　　　　　　Re　w（ω）α｛」（z誹）器ご：　（4・21）

　　　　　　　ImW（ω）α｛」（プ器ご：　（4・22）

となるという表式を得た。

上記の結果から、S（q，ω）の漸近的なω依存性は、9を一定としたとき

（i）　W　“一：）b　0

　　　　　　　　　　　　　　　　1　wd
　　　　　　　　　　　S（q，　w）　o（　一．　．一 ）324（

）424（

）524（
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（i）　9．0

　　　　　アS（q，ω）C（一q2

　　　　ω

（4．26）

（ii）　g2　〉　qfu，　i1i　Ti．」i7S（　5Tii）12

　　　　　　　　　　　　　　S（q，w）　o（　4．一g－2　（4．27）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　ca7　T
となる。また、ピーク幅（lu　7－1（ω））は、

　　　　　　　　　．一i（，．）．，（　；d＋i／（p－pc）d＋’　；；ili　1：　（4．2s）

に従う。ここで、マグノソ領域（ω《ω。）ではブ1（ω）。（♂＋1というRayleigh　law

に従うことが分かる。また、ω》ω。ではω7（ω）～1という1・ffe－Regel　conditionを

満たしていることも分かる。EMAによって求められたS（q，ω）の結果を図4．3（a－c）

に示す。それによると9ξ《1においては、S（q，ω）は通常のマグノソの分散関係、

すなわちlinear　dispersion

　　　　　　　　　　　　　　　w＝　c（p）q　（4．29）

に従った鋭いピークを持つ。但し、c（P）は系の濃度pに依存する定数である。それ

に加えて、クロスオーバー・エネルギーω＝ω。近傍に、高エネルギー一側にtailをも

つブロードな構造が存在する。彼らはこれを、フラクトンの存在を反映したもので

あると解釈した。9ξ》1においては、スピン波励起の波長よりも系の相関長のほう

が大きいため、系は自己相似的である。よって通常のマグノンは存在せず、ブロー

ドなフラクトンからの寄与のみが存在する。フラクトンからのピークがブロードで

あるのは、フラクトソが1・ffe－Rege1的に局在（1／T～ω）している事の結果である。

このように、波数qの小さな領域で、S（q，ω）はダブルピーク構造を持つと予想され

ていた。
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図4．3（a－c）有効媒質近似による、パーコレーショソ反強磁性体の動的構造因子［23］
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4．2パーコレーション臨界濃度の場合

　　　　一single－length－scaling仮説一

　本節では、臨界濃度p。における反強磁性フラクトンの動的構造因子S（q，ω）に関

して述べる。臨界濃度p。においては、パーコレーション。ネットワーク上の磁性原

子の配置は等方的である。従って、動的：構造因子も波数ベクトルqに関して等方的

である。このことから、以下S（q，ω）＝S（lql，ω）について考えればよい・

　フラクトン励起には、「励起を記述するのに必要な特徴的な長さが1つしか存在しな

い」という重要な性質があると考えられている。フラクトソにこのような性質がある

とする仮定をsingle－1ength－scaling仮説（SLSP）という［108］。　SLSPが成立すると、

散乱長1、（ω）、波長λ（ω）、局在長A（ω）がすべて（2．24）式のような同じ振動数依存性

をもつことになる。これに対して、例えば局在フォノンの場合には、ls（ω）～ω一（d＋1）、

λ＠）～ω一1、A（ω）は1次元系で～ω一2、2次元系で～e1／diであり、　SLSPは成立し

ていない。散乱長1，（ω）と波長λ（ω）が同程度の大きさであるということは、kl，～1

（kは波数、k＝・2π／λ）ということを意味しており、フラクトンがIoffe－Regel的に強

く局在していることを反映している。このことから、反強磁性フラクトンの動的構

造因子はスケーリング関数F（x）一一を用いて、

S（g，　w）　＝　q－YF　［gA（w）］ （4．30）

という関数形に従うと考えられる。ここでyはS（q，ω）を特徴づける指数である。

　前節に述べたようにChristouとStinchc・mbe［65］は、　Green’s　functi・n　meth・d

を用いて、長波長極限9ξ《1におけるS（q，ω）の振る舞いを解析的に導いた（（4．10）

式）。その結論によると、動的構造因子はω依存性に関してLorentzianになっている
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r

　　　　　　　　　　　　　　　　｛w　一　cv，（q）｝2　＋　r2（g）

と書けるであろう。ここでω。（q）はピーク位置、r（q）はピーク幅であり、　G（q）はq

に依存する関数である。ここでsingle－length－scaling仮説より、ピーク位置ω、（q）も

ピーク幅r（q）も同じq依存性～qZAFに従うはずである。このことは（4．3）、（4．4）式

より明らかである［64，651。以下ではω。（q）＝ω。qZAF（分散関係）、　r（q）＝roqZAFと

書く。このことと（4．30）式を比較する事により、S（q，ω）は

　　　　　　　　　　　　　　　　　　roq2zAF・一一y
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（4．32）　　　　　　　　　S（q，w）　＝　Go

事が分かる。彼らは9→0、ξ→。。、qξ《1という条件下（hydr・dynamic　limit）

で、上記の表式を導いた。この式はフラクトン領域（9ξ》1）については何も言及

していないが、マグノン（9ξ《1）とフラクトン（9ξ》1）のmatching　condition

（qξ　v1）を考え、（4。10）式でqξ→const．とおくと、フラクトソ領域（9ξ》1）にお

いてもS（9，ω）のω依存性はLorentzianに従うのではないかと予想される［97］。ちな

みにこのとき（4．10）式において、ω依存性のピーク位置はω～qZというフラクト

ソの分散関係と一致することがわかる。S（9，ω）はそのピーク位置w、（q）のq依存性

がスピン波励起の分散関係を与え、ω依存性のピーク幅r（q）は散乱時間の逆数～1／T

に対応する。すなわち具体的にS（q，ω）は、

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　r（g）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（4．31）　　　　　　　　　　S（g，　w）　＝　G（g）

　　　　　　　　　　　　　　　（co　一一　coogZAF）2　＋　r3q2zAF

となると考えられる。このことから、S（g，ω）の漸近的振る舞いは、　gA（ω）《1で

S（q，ω）～ω一2q”’y＋2ZAF、　qA（ω）》1でS（q，ω）～q－yとなるであろうと予想され

る［97］。

実際に臨界濃度P。における動的構造因子の振る舞いを明らかにするため、行列対

角化の方法を用いて動的構造因子の数値計算を行った。本論文では、線形スピン波

近似の下で古典ハイゼンベルグ反強磁性体の動的構造因子S（q，ω）を、ダイナミカ

ル・マトリックスDmnの左右固有ベクトルを用いて表す事ができた。以下では、そ
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の表式を導出する。外部磁場中の反強磁性スピン波の運動方程式は、

　　　　　　　　　　乞嘉5戎（t）一ΣD－3才（t）一σmh：（t）　　（4・33）

とかける。但し、Dmnはm≠nのときP㎜＝σm　Jmn、　m＝nのときDmm＝

σ肌ΣnJmnと定義される。また姑（t）≡鳩（t）＋ぎ鑑ωはmサイトにかかっている

横磁場の大きさである。ここで、3諏ω）、砿（ω）を各々スピン変位鈷（t）と横磁場

砿（t）の時間フーリエ変換であるとすると、（4．33）式は、

　　　　　　　　　　　　2Gmn（W）S．’（w）＝’hS（w）　（4・34）

と書き直す事ができる。ここで、（］mn（LO）≡σm（6m，。ω　一一　Dmn）と定義した。ここで

2点相関関数x鵬（ω）≡3諏ω）／璽（ω）とその空間フーリエ変換x（q，ω）を導入する

と［109］、Xmn（ω）はx㎜（ω）＝一｛G（ω）一1｝m．と表す事ができ、その結果x（q，ω）は

　　　　　　　x（q，cv）　iiE　e　：Ili　＞li）eiq’（Rm－Rn）x．．（w）

　　　　　　　　　　　＝　一e　；＞IPeiq’Rm｛G（w）一i｝．．e－iq’Rn　（4．3s）

と表す事ができる。ここで表記の都合上、

　　　　　　　　　　　　　・一iq’Rm＝Σ伽概（A）　　　　　　　（4．36）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　A

（蝋λ）≡σmUm（λ））として記号0λを導入する・ここで0λは

　　　　　　　　　　　　　　0λ＝Σ螺λ）・一’q’Rm　　　　（4．37）

　　　　　　　　　　　　　　　　　m

（vA，（A）≡σmV，n（λ））として表される事が（4・36）式から分かる。これらの関係式を用

いて、（4．35）式は、

　　　綱一一÷ΣΣ・’q・Rm｛G（ω）一1｝mn　・騨‘q’Rn

　　　　　　　　　　　m　　　1貼
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　　　　　　　＝　一e　￥　CA　：IP　eiq’Rm　￥　｛G（Lo）一i｝．．　uA（A）

　　　　　　　一一÷琴ω雲≒λ｛Σ・峰Rm蝋λ肌）｝

　　　　　　　＝＝　一一　i＞　￥　a」一：．lia」」1　（　：1；　e－iq’　Rm　vh　（A）　）　（　：1　eiq’Rn　u．（A））　（4．3s）

ここで、G（ω）lz‘（λ）〉＝（ω一ωλ）li，e’（λ）〉　（Iu（λ）〉≡（Ul（λ），u2（λ），…）T）という関係

式を用いた。上記の事実より、動的構造因子S（q，ω）＝〈n＋1＞x”（q，ω）は

　　　X”（q，w）　＝　6ttlp，lm［x（q，w＋i6）］

　　　　　　　＝　ii）　￥　6（cv　一　cvA）　（　］ll？　e一‘q’Rm　v；．　（A））　（　］III　）　e‘q’R”　u．（A））　（4．3g）

を用いて表される事が分かった［90，97］。

　2次元正方格子上に構成されたボンド・パーコレーション（P、＝0．50）において、

システムサイズ62×62の系で行列対角化の方法により数値計算を行った。系の境

界条件は周期境界として、54サンプルに関してアンサンブル平均をとった。図3．4

から分かるように、今回計算したω領域での局在長は6＜A（ω）＜30程度であり、

システムサイズはLニ62であるので、有限サイズ効果は（ωの大きな領域では）そ

れほど問題にならないと考えられる。S（q，ω）のω，q依存性に関する計算結果を、図

4．4に示す。波数ベクトルqは、磁気的ブリルアンゾーン全領域にわたって計算を

行い、方向平均をとった（9＝lqD。次に、臨界濃度P。における反強磁性フラクトソ

に関して、SLSPが成立しているか否かを検証した。（4．30）式より、　qA（ω）が一定の

値をとるようなωと9の組み合わせに対して、S（q，ω）は9－Yに比例すると予想され

る。従って、計算されたS（q，ω）に対してこのようなプロットを行い、9依存性を最

小二乗法でフィッティソグする事により、指数〃を求める事ができる。実際の数値計

算では、異なるω／ω。（q）および9／q，（ω）（ただし9，（ω）～ω1μ4F）に対して指数〃お

よびy／ZAFを各々求め、これらの平均をとることによってyおよびy／ZAFの値を決定
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した。その結果、y＝3．0±0．3、　y／ZAF＝1．7±0．3となった。この結果は、分散関

係の計算から求めた動的臨界指数ZAF　＝　1．83士0．08という結果と誤差の範囲で一一致

する。これらの結果を用いて、スケーリング関数F（x）（≡qys（q，ω），x…gA（ω）をプ

ロットした結果を図4．5に示す。非常によく一本の線の上にデータがのっている事か

ら、反強磁性フラクトンの動的構造因子S（q，ω）は、単一の長さA（ω）でスケールさ

れるという仮定が正しい事が実証された［97］。また、S（q，ω）のω依存性の漸近的な

振る舞いは、qA（ω）《1においてS（q，ω）。（ω一1・9±o・1となることが分かった。同様

にq依存性の漸近的振る舞いは、gA（ω）《1においてS（q，ω）（x　qO・5土。・1、　gA（ω）》1

においてS（q，ω）α：q－2・8士0・1である事が分かった。これらのω，9依存性に関する漸

近的振る舞いは、先ほど求められた指；B（　zA．F・、　yの値を用いると、（4．32）式の下で

述べた理論的予想でのω，qのべキの関係式とconsistentである事が分かった。臨界

濃度における反強磁性フラクトンの動的構造因子S（q，ω）の漸近的なω，9依存性に

ついて数値的に明らかにしたのは、本論文が初めてである。

　図3．3によると、局在長A（ω）とそのアンサンブル平均の偏差△A（ω）は、同じω依

存性をもっていることがわかる。このことは、フラクトソには特徴的な長さが1つ

しか存在しないというsingle－length－scaling仮説のもう一つの傍証となっている。

4．3p＞p，での数値計算結果

前節では、系全体で自己相似性が成立している臨界濃度P。における動的構造因子

について述べた。パーコレーション濃度Pが臨界濃度p。より高い濃度をもつ系にお

ける動的性質を調べる事も重要である。なぜならば従来の中性子非弾性散乱実験に

よる研究の大部分はP＞P。で行われているからである。
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　4．1節で述べたように、P＞P。における動的構造因子のω依存性には、クロスオー

バー・エネルギーω。近傍においてマグノンとフラクトンの寄与によるダブルピーク構造

が存在する事が、理論的に予想されていた【23］。Uemura－Birgeneauは、　Mn．　Zn1－xF2

（x＝＝e．50）の中性子非弾性散乱実験を行い、この描像を支持した［33，34］。しかし彼

らの実験は臨界濃度P。から十分離れており、系の自己相似性が成立している領域は

ほとんど無いと考えられる。従って、この系にフラクトンが存在すると考えるのは

難しい。このような観点から、自己相似性の効果を明確に調べるため、系の濃度Pが

P。に近く系の相関長が十分に大きい系において、動的相関関数S（q，ω）の振る舞い

を大規模数値計算によって調べた［110】。具体的には、2次元正方格子及び3次元立

方格子上のボンド・パーコレーションにおける等方的ハイゼンベルグ反強磁性体上の

動的構造因子のω依存性を、複数の波数ベクトルqに関して求めた。計算方法として

は5．2節で述べる、強制振動子法を基にする新しいアルゴリズムによった。2次元系

では、系の濃度はP＝0．58（ξ　ks　29α，αは格子定数）、システムサイズは200×200、

波数ベクトルはq／／［101方向にとった。すなわち、システムサイズを相関長ξよりも

充分大きくとる事により、系が一様と見なせる長さスケー・ルと、自己相似と見なせ

る長さスケールを両方含むという条件下で計算を行った。また、パーコレーショソ・

ネットワークに関して6サンプル計算した上で、アンサンブル平均を行った。エネ

ルギー解像度は6ω　fuO．02とした。クロスオーバー・エネルギーω。は計算結果より、

ω。fy・w（q　＝　2πξ一i）uO．12と見積もられる。2．2節の議論により、クロスオーバー・

エネルギーω。はω。～ぐdlD∫～（P－P。）ud／Dfという濃度依存性をもつ。3．2節にお

いて、2次元正方格子上でP＝0．56における反強磁性スピン波励起の状態密度の数

値計算を行い、ω。（P＝0．56）～0．07という結果を得ているが、上記の濃度依存性を

考慮するとS（9，ω）から得られたω。（P＝0．58）の値とほぼconsistentであることが

わかる。3次元系においては、系のサイズは86×86×86であり、2つのサンヴルに

関して平均をとった。磁性源：子の占有サイト数は、最大で501，400個である。クロ
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スオーバー・エネルギーは、ω。uO．12と見積もられる。ωの解像度は6ω　fuO．02と

した。2次元系、3次元系共に周期境界条件下で数値計算を行った。

　2次元系に関する計算結果を図4．6に示す。波数の小さな領域では、高エネルギー

側にtai1をもつ非対称な鋭いピークがみられる。波数を大きくすると、ピーク位置

は高エネルギー側に移動し、急激にブロードになる。ω〉ω。において、S（q，ω）の

q依存性がほとんど見られないのは、フラクトンが空間的に極めて強く局在してい

る事を反映していると考えられる。3次元系に関する動的構造因子を図4．7に示す。

3次元系と定性的に同様の結果が得られた。上記の結果から、従来の研究による予

想とは異なり、マグノンーフラクトン・クロスオーバーにおいてS（q，ω）のω依存性

はただ一つのピークしか持たない事が明らかとなった［110】。この結論は2次元系・

3次元系共、臨界濃度に近いある特定の濃度P（≧P。）において得られたものである

が、スケーリング理論の立場からは任意の濃度で、マグノン．フラクトソ・クロスオー

バー（qξ～1）におけるS（q，ω）のω依存性には唯一つのピークしか存在しないと考

えられる。何故ならば（4．2）式においてqξ～1とすると、右辺のスケーリング関数

．F［qξ，ωq－z］は一変数関数となり、　S（q，ω；ξ）のω依存性のプロファイルはξの値に

依存しないからである。

上記の結果から、マグノンーフラクトン・クロスオーバーにおいては、動的構造

因子S（q，ω）にはダブルピークが存在しない事が明らかにされた。では、Uemura－

BirgeneauがMno．5Zn。．sF2で観測したダブルピークは何を反映したものであるのか

という事が問題となる。最近Takahashi－lkeda　［63】は、　RbMn．Mg1一。F3において中

性子非弾性散乱実験を行った。この物質は異方性が極めて小さく、ハイゼンベルグ型

のパーコレーション反強磁性体の実験には非常に適した系である。その結果彼らは、

小さなq＝回に関しては鋭いピーク、大きなqに関しては複数のピークを観測した。
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また、その中間の波数9において2つに割れたようなダブルピークを観測した。彼ら

はこれがUemuraらの得たダブルピーーク構造と本質的に同じものであると主張した

（図4・8）。この実験での波数ベクトルはq＝誓［航0］方向なので・図4・8において磁

気的ブリルアンゾーン境界は、hZB　＝O．375に相当する。またこのダブルピークは、

波数qが大きな領域で現れる離散的な複数個のピーク（イジングクラスター励起）の

存在を反映しているのではないかと指摘した。彼らの主張を数値計算の立場から検

証するため、これらの実験とより近い状況にある、高濃度のパーコレーション反強

磁性体における動的構造因子を調べた［110］。3次元立方格子上に周期境界条件で構

成されたサイト・パーコレーーションにおいて、系のシステムサイズは40x40　x　40

とした。また系の濃度はP＝0．75とした。この系の濃度Pは臨界濃度P、よりずっと

離れているので、系が自己相似的と見なせる領域は存在しないとしてよい。波数ベ

クトルqは、磁気的ブリルアンゾーン中心から［100］および【1101方向にとった。3

次元正方格子上に磁性原子が配置されている系の磁気的ブリルアンゾーンの図を図

4．9に示す［61】。図4．9において、Nは核散乱のブラッグ点、　Mは磁気散乱のブラッ

グ点をそれぞれ表している。このことから、qを［100】方向にとったときは、　zone

boundaryはqzB＝警【圭OO】、　qを［110】方向にとったときは、　qzB＝誓［器0］となる

ことがわかる。図4．10は、波数ベクトルqをブリルアンヅー・ソ中心から［100】方向

にとって、S（q，ω）のω依存性を求めた結果である。ここで、　P＝・1（規則系）での

マグノンのエネルギーの最大値めmaxはω＿＝6．0である。この数値計算では、ωの

解像度は6ω　fU　O．1とした。波数の小さな側（q＝0．31，0．47）では、エネルギースペ

クトルにピーク中心の周りにshoUlderの様な構造を持つ、1本の鋭いピークが観測

された。このピークは、linear　dispersionに従っているマグノンをあらわしている。

またqfuO．79（＝O．259zB）においては、ω駕1・5付近に明らかな2つのピークが見ら

れる。この2つのピー・クのうち低エネルギー側は、ピークの位置が波数9を大きく

するに従ってlinear　dispersionで移動しているマグノソ、高エネルギー側は、波数
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qが大きな領域で顕著に現れるイジソグクラス乙川励起の寄与によるものであると

それぞれ解釈できる。図4．11は、同様の系で波数ベクトルqを［110】方向にとって

解析した結果であり、定性的に図4．10と同様の結論が得られた。これらの結果は、

Ta：ka　hashi』（edaによる実験結果と非常によく一致している［110］。

4．4ブリルアンゾーン境界でのエネルギースペクトル

　次に、ブリルアンゾーン境界（zone－boundary）におけるエネルギースペクトルを

数値的に調べた［110】。Buyers，　PepPer，　Elliott［103｝は、（拡張された）コヒーレン

ト・ポテンシャル近似によって、S（q，ω）のmUltiple－peak構造を予言した。　Holcomb

とHarris［104】は、　matrix－inversion法という方法を用いて3次元bcc格子上の8192

サイトの系でのS（q，ω）の数値計算を行っている。これは、Mn。Zni－xF2系での実験

に対応したものである。Kirkpatri（ik【111】は2次元正方格子上で同様の計算を行っ

ている。Th・rpeとAlben［95］は、　Equati・n・f　m・ti・n法［94］を用いて2次元正方

格子上（p＜p。）でS（q，ω）の計算を行っている。これらの結果は、zone－boundary

における複数ピーク構造を支持した。彼らはこのピークを、イジングクラスターモ

デルを用いて説明している。ここで、ハイゼンベルグ系のzone－boudnaryにおける

振る舞いを理解するのに用いられてきた、イジソグクラスターモデルについて述べ

る。ハイゼンベルグ磁性体のハミルトニアソは（2．28）式で表される。この系の励起

状態を考える上で最も簡単な近似は、（2．28）式の右辺第2，3項を全く無視する事で

ある［10］。すなわち、

　　　　　　　　　　　　　　冗’＝Σゐゴ叙爵　　　　　　　（4．40）
　　　　　　　　　　　　　　　　〈i7t＞

これは、イジング磁性体のハミルトニアソと全く同じものにほかならない。そこで、
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図4．10 d＝3，P＝0．75，　q／／［100】における動的構造因子［110］
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図4．11 d＝3，P＝0．75，　q／／［110］における動的構造因子［110】
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まずイジング系での励起状態はどのようなものであるかについて述べる。イジング

磁性体においては、各スピンの状態はスピン波のz成分szのみによって決まる。イ

ジソグ磁性体における励起状態とは、ある1個のスピンのz成分szが1だけ変化す

るという“イジング励起”である。このときの励起エネルギーは、相互作用している

隣接サイトのスピンが及ぼす分子場のエネルギーによって決まるので、注目してい

るスピンの配位数をzとするとω＝zJS（」は交換相互作用の大きさ）となり配位数

の大きさに比例する。→投に希釈磁性体においては、z＝1，2，…，Zmax（2次元正方

格子ではz＿＝4）という配位数をもつサイトが各々存在するので、非弾性散乱強

度（動的構造因子）にはZinax本のピークが出現する。この各々のピークの強度は、

各サイトにおける配位数の存在確率に比例する。すなわち磁性原子の濃度が高いほ

ど、高エネルギー側におけるピークの強度が相対的に増大する事が分かる。このよ

うな希釈イジング磁性体に特有の励起状態は、“イジソグクラスター励起”と呼ばれ

ている。このような希釈イジソグ磁性体における動的構造因子の振る舞いは、Ikeda

ら［17，112］によって実験的に調べられている（図4．12）。

　一方、希釈ハイゼンベルグ反強磁性体に関する中性子非弾性散乱実験によると、ブ

リルアンゾーン境界（zone－bomdary）において希釈イジング磁性体の場合とよく似

たZmax、本のピークが出現する事が明らかにされており、このピークも希釈イジソグ

磁性体にならって、イジソグクラスター励起と呼ばれている。Taka・has・hi一・lkeda［63］

による、ブリルアンゾーン境界q＝誓［爺0］におけるRbMno．74Mgo．26F3のエネル

ギースペクトルの結果を図4．13に示す。図中で6本の矢印が、実験的に見いだされ

たイジングクラスター励起によるピーク位置に対応している。本節では、3次元希釈

ハイゼンベルグ反強磁性体のz・neb・mdaryでのエネルギースペクトル及びその濃

度依存性を、5．2節で述べる方法を用いて数値的に調べた［110】。結果を図4．14（a－c）

に示す。系のシステムサイズは60×60×60であり、従来行われた数値的研究に比べ

83



6■幽口『「

v

’

150

Rb2C。O．7MgO．3Fい 5・O　K

ε
ε
窪
Xx　100

の
ト
Z
⊃
O
O

50

o

e

o

x

（O・5　，O，　4．7　3）

（　O・5　，　O，　4・33）

（O・5　，O，　2・7　3）

．
饗

　
●
O o

．

．

O
●

e
g

．

o

e

e

o

ox

e

e

×一〇

O　／b

　P！ex

　e

，

X

　
X
O

　
　
X

O
●

●O×

．
　
●

O
●

○

o 　　　　　10　20
ENERGY　TRANSFER　（meV・）

30

図4．12 希釈イジング磁性体Rb2Coo．70Mgo．30F4におけるエネルギースペクトル【112】

84

ヒ

＿　猟．



’v

’

100

o

「

●

●
’
　
　
●
σ

h＝O．375

e

e

　　　　　　　　　　　　e

．．
　”　e．　eeVeeee　e　o
eteeeeeeeNee　Ie　’e

　
　
　
　
　
　
　
　
　
　
　
　
　
．
●

　　
@　
@　
@　

E
皐
．

　　

@　

@　

@　

@　

@　

怐
A

　
　
　
　
　
　
●
●

ム
τ
　
　
●
　
●

　
　
　
　
　
　
　
　
●

　
　
　
　
　
●
●
膨

●

o

ENERGY　（meV）
．

10

図4．13　ブリルアンゾーーン境界における、RbMno．74Mgo．26F3のエネルギースペクトル［63】

85



t，一vp

てはるかに大きい。このことから、全エネルギー領域において、エネルギー解像度

および精度の高い結果を得ることが容易となった。図4．14（a）はP＝O．75における

S（q，ω）のω依存性の結果である。低エネルギー側ではあまり明瞭ではないが、6本

のピークがほぼ等間隔に存在していることがわかる。6本のピークの強度の比は、ほ

ぼ各サイトにおける配位数の存在確率に比例しているという結果が得られた。各々

のピークの位置は、ω＝1，2，3，4，5，6というイジングクラスターモデルから期待さ

れる値からはやや低いところに出現している。これはイジソグクラスター近似にお

いては、実際のハイゼンベルグハミルトニアンにおけるS＋S一というtransverse項

が取り入れられていないためである【104】。図4．14（b）は、同様にP＝0．65における

S（qZB，ω）の数値計算結果である。6本のピークが観測されているが、各ピークの

強度分布は、希釈の効果により系の平均的な配位数がP＝0．75の系より小さくなっ

ていることを反映して、低エネルギー側に移動していることがわかる。次に、さら

に濃度がP。に近い系でのエネルギースペクトルを調べた。図4．14（c）は、P＝O．40

におけるS（qZB，ω）の結果である。図4．14（c）において、ωfu　O．3に（イジングクラ

スター近似であらわれる6本のピークで一番低いエネルギー準位での）配位数存在

確率から期待されるよりも、明らかに大きな強度が見いだされた。またω＝1のと

ころに付加的なピークが見いだされた。ω＝1におけるピークは、パーコレ・・・…一ショ

ソ系に特有な固有状態である、Kirkpatrick－Eggarter状態の存在を反映していると

考えられる［113】。

上記の結果から明らかに、ブリルアンゾーン境界のエネルギースペクトルは、い

ずれの濃度においてもイジングクラスター励起による離散的なスペクトルに基づく

ピークが支配的である。ここで、希釈ハイゼンベルグ磁性体においてイジングクラ

スター励起と呼ばれているものがいかなる状態であるかを調べるため、2次元正方

格子上に構成されたサイト・パーコレーショソにおけるハイゼンベルグ反強磁性体
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のスピン波励起の各エネルギー領域におけるモードパターンを行列対角化の方法で

調べた。その一例を図4．15（a－d）に示す。系のサイズの20x20，P＝0．75で計算した

ものである。この系は正方格子なので最大配位数は4であり、4本のピークが存在

する。図4．15（a）から（d）まで順に、ωニ0．960807，1．874525，2．886891，3・877936と

いう励起エネルギーを持つスピン波（スピンの変位S＋）のモードパターンを例と

して挙げた。各々n＝1，2，3，4のピークにほぼ対応する励起状態である。図中の黒

丸は磁性原子の存在するサイト、各サイトにおける矢印の大きさは各サイトにおけ

るスピン変位S＋の大きさをそれぞれ表している。n・＝1，2においては各サイトの配

位数との関係は余り明確iではないが、n＝3，4においてはそれぞれ配位数が3，4の

ところに振幅の大部分が分布している1・calな励起状態である事がわかる。この結

果から、希釈イジング磁性体と希釈ハイゼンベルグ磁性体で各々“イジングクラス

ター励起”と呼ばれている励起状態の相違点が明らかである。すなわち、希釈イジ

ソグ磁性体での磁気励起（イジソグ励起）は単一のスピンの状態のみが変化するも

のであり、イジングクラスター励起の2血本のピークは分散をもたない。それに対

し、希釈ハイゼンベルグ磁性体では、希釈イジング磁性体と同様に各サイトの配位

数を反映した励起状：態が存在するが、図4．15（c，d）から分かるように単一スピン励起

ではない。このことは単一サイトのみがスピンの変位をもつような状態は、ハイゼ

ンベルグ磁性体の固有状態ではありえないという事を反映している。このことから、

希釈ハイゼンベルグ反強磁性体のエネルギースペクトルにおけるz＿本のピークは

（わずかながら）分散をもつ。また、今回得られた各濃度のエネルギースペクトルの

低エネルギー領域における違いは、ハイゼンベルグ系特有のスピン波励起の存在を

反映していると考えられる。P＝0．75，0．65におけるマグノソは、系全体に広がって

いる励起状態なので、q＝q朋におけるS（qZB，ω）のとる値は小さい。それに対し、

P＝・O．40では系の相関長ξ　fU　9　a》αであり空間的に極めて強く局在しているフラク

トンが存在すると考えられるので、q＝q朋においてもS（q，ω）に大きな寄与をな

90
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すものと考えられる。

　最後に、今回の数値計算では無視した有限クラスターの動的構造因子への寄与に

ついて述べる。この場合は、最大クラスターにおけるスピン波励起からの寄与を取

り扱う場合とは異なり、スピン波近似で扱うのは妥当ではない。従って量子力学的

に取り扱わなければならない。以下では具体的に、磁性原子がMn（Mn2＋，S＝5／2）

である場合について述べる。nサイトの有限クラスターの存在確率は、　nの値が大き

くなるほど小さくなる。よって小さなクラスターからの寄与が重要であろう。n＝1

のときは、系が等方的であれば非弾性散乱には寄与しない。n＝2のときは、系の

固有エネルギーは、

　　　　　　　　　　E　＝　JS，・S2

　　　　　　　　　　　　一　g　｛（si　＋　s，）2　一一　s；　一　s3｝

　　　　　　　　　　　　＝　1｛it（」・＋1）　一一．　2s（s＋1）｝　（4．41）

と与えられる。但し、ゴは2個のスピンの合成角運動量の大きさ（＝0，1，…，2S＝5）

である。このときの基底状態はゴ＝0であり、ゴ＝1への遷移が許される。よって励

起（遷移）エネルギーの大きさは

　　　　　　　　　　　　　　　AE（2）　＝J　（4．42）

となることがわかる。基底状態以外からの寄与を考えれば、さらに多くの遷移エネ

ルギー準位が存在する。より大きなnに関しても同様に計算できる［95】。よって現

実の中性子非弾性散乱強度は、前節で計算した最大クラスターからの寄与に、この

ような孤立クラスターからの寄与を加え合わせたものになるであろう。実際には、

濃度Pの関数として与えられる有限クラスターの存在確率は・P＞P・では非常に小

さい。例えば、2スピン・クラスターの出現確率P2はP2＝3P2（1－P）10である。有

限クラスター・のサイズが大きくなるにつれて、この出現確率は急激に小さくなる。
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従って4．3節および4．4節で得られた結論は、系の濃度Pが臨界濃度P。に極めて

近い場合（0＜P－P。《1）を除けば、有限クラスターの存在によって大きな変化を

受けないと考えられる。

　なお今回の数値計算では無視されているが、スピンダイナミクスを記述する運動

方程式は本来は非線形である。現実の系は有限温度であり、スピン波間の相互作用

が存在するが十分低温では線形スピン波近似は良い近似になっていると考えられる。

ChenとLa皿dau［114］は、　spi且一dynamics法により非線形性をまともに取り入れた

S（q，ω）の計算を行っている。このような手法により、上記の結果がどのような影

響を受けるかは非常に興味深い。

94
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第5章大規模数値計算アルゴリズム
　　　　　　　一強制振動子法の拡張一

5．1非対称行列の固有値問題

　固有値問題は、物理学の様々な分野に登場する。特に、大規模疎行列の固有値・

固有ベクトルないし固有値密度分布の数値計算を要求される事が多い［115］。しか

し、行列の次数が大きいと、通常の方法（Householder法、　QR法）［116，117］では必

要なメモリー容量が非常に大きくなってしまうため困難である。現在最も広く用い

られているのはLanCZOS法であり、対角化すべき行列を書き換えないで済むので、

大規模疎行列の解法に適している［118】。但し通常のLancz・s法は、行列の最大（最

小）固有値から求めて行く手段であるため、行列の固有値列の任意の領域を調べる

のは別の方法が必要である。その一つの方法として、強制振動子法（forced　oscillator

method）が提唱されている【35，36】。この方法は、問題となる行列を係数行列として

もつような線形系を考え、そこにある振動数で周期的な外力を加える事により、外

力振動数に近接した振動数をもつ固有モードが共鳴によって大きな振幅をもつよう

になる事を利用して、系の固有値密度分布あるいは固有値・固有ベクトルを求める

方法である。今までに、様々な乱れた格子振動問題、光の局在【37】、量子スピン系

の比熱［119】、非晶質遷移金属合金の電子構造【120】・あるいは±」イジングスビング

ラスの問題［121】などに適用されてきた。しかし・これらはすべて大規模対称（エル

ミート）行列を取り扱う問題である。しかし本論文で取り扱っている古典ハイゼン

ベルグ反強磁性体のダイナミカル・マトリックスは非対称行列であり、従来の強制

振動子法で取り扱う事は困難であった。非対称行列の固有値問題は、ハイゼンベル

95
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グ反強磁性体や、ハイゼンベルグスピングラスのような磁性体のダイナミクスを扱

う上で登場する。従来非対称行列の固有値問題を取り扱う手法として、QR法およ

びダブルQR法や、　Amoldi法、非対称Lanczos法などがあるが、これらは上記の対

称行列を扱う方法と同様の問題が存在する。もう一つの問題点として、非対称行列

の固有値問題を扱うAmoldi法のような方法では、解の収束性が対称行列のそれに

比べて余り良くない事が知られている。また一般に、非対称行列の固有値は、行列

要素のわずかな変化に非常に敏感であるなど、独特の数値的困難が存在する［116］。

　非対称行列の固有値は一般に複素数であるが、ここでは上記の反強磁性体におけ

るダイナミクスへの応用を考えているため、系の全固有値が実数値をとるような特

別な場合に問題を限定する。このような行列の固有値問題においては固有ベクトル

間の正規直交関係が存在しない為、従来の強制振動子法で取り扱うことは不可能で

あった。本節ではこのような問題への拡張について述べる［90】。また以下の説明で

は、問題となる行列Dの行列要素がすべて実数（実非対称行列）であるとして議論

を進めるが、この制約は本質的なものではない。何故ならば、詳細は文献［116］の

中に述べられているが、行列要素が複素数であるN次の固有値問題は、行列要素が

実数である2N次の固有値問題に書き換える事が可能だからである。すなわち今回

取り扱う系のように固有値ωλが実数である場合、固有値問題

　　　　　　　　　　　　　　　DxA　＝＝　cvAxA　（5．1）

は、行列Dと固有ベクトルxλに関して各々

DEDR十iDI

xλ≡xぐ＋i‘e麦

（5．2a）

（5．2ゐ）

と定義すると、

（5．3）
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と実数係数の2N次行列に関する固有値問題に変形できる。ここで元の（5．1）式の固

有値問題においては（当然Dが正則行列という条件の下では）一次独立な固有ベク

トルがN本存在する。それに対して、（5．3）式の固有値問題においては、固有ベクト

ルが21V本存在する。この差異はどこから来たのであろうか？実は、（5．3）式の実数

係数をもつ21V次行列の固有値問題では、すべての固有値が2重縮退しており、各々

の固有値嫉に対して

　　　　　　　　　　　　　　　xl　ii：　（　X．RAiA　）　（s．4a）

　　　　　　　　　　　　　　　2気≡（一三xぐ）　　　（5・4b）

という、2つの固有ベクトルが存在する［116】。この2つの固有ベクトルは、21V次元

の実数線形空間においては一次独立だが、もとのN次元の複素線形空間のベクトル

として見ると、嫉は嫉がi倍されたものに過ぎない。すなわちこの2つのベクトル

は係数が異なるだけであり、固有ベクトルとしては全く同じものである。

　→投に非対称（非エルミート）行列の固有値問題に関しては、1つの固有値に属

する2通りの固有ベクトルが存在する。すなわち、

　　　　　　　　　　　　coAUrn（A）　＝2）　Dmnun（A）　（5・5a）

　　　　　　　　　　　　‘VAVm（A）＝2Vn（A）Dnm　（5・5b）

ここで、Um（λ）は右固有ベクトル、　Vm（λ）は左固有ベクトルと呼ばれる。対称（エ

ルミート行列）の場合は、この2つの固有ベクトルは一致する。このことは・（5・5α）

式を行列表示してその両辺のtransposeをとると明らかである。ここで・lu（λ）〉（……

（U、（λ），U2（λ），…）T）どうしあるいはIV（λ）〉（≡（V・（λ），”2（λ），…）T）どうしは互V・

に直交していないが、左右の固有ベクトル間にはbiorthogonality　conditionと呼ば

れる関係が成立している【115，122】。すなわち・

　　　　　　　　　　　　　　〈v（A）Iu（A’）〉＝6A，A，　（5．6a）

　　　　　　　　　　　　　　　　　97
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　　　　　　　　　　　　　　］1　lu（λ）〉〈v（λ）1＝1　　　　　　　（5・6b）

　　　　　　　　　　　　　　ス
ここで1は単位行列である。ここで全固有値が正の値であるとしても一般性を失わ

ない。何故ならば、問題となっている行列1）の対角成分に一定の正の値を加える事

によって、すべての固有値を正にとることができるからである。即ち、

（CVA　＋　LOo）Um（A）　＝　2（Dmn　＋　6m，ncoo）un（A）

　　　　　　　　処
（WA　＋　cVo）Vm（A）　＝　E　vn（A）（Dnm　＋　6m，ncoo）

（5．7a）

（5．7b）

であるので、系の全固有値略に関してωλ＋ωo＞0となるようにωoの値をとれば良

い。そこで（5．7α，b）式を2階の微分方程式にマッピングする。

　　　　　　　　　　　　：ltlli2　xm（t）　＝　一一’　：lp　Dinnxm（t）

　　　　　　　　　　　　歩（t）一一琴P二一y鵬（t）

（5．8a）

（5．8b）

ここで、D振n≡Dmn＋δm，nco。と定義した。またXm（t）、　Ym（t）は、それぞれ固有ベ

クトルUm（λ）とVm（λ）を固有モー・ドとしてもつような線形系におけるmサイトの

変位である。つまりXm（t）、　Ym（t）は

　　　　　　　　　　　　　Xm（t）＝ΣPλ（t）Um（λ）　　　　　（5・9α）

　　　　　　　　　　　　　　　　　λ

　　　　　　　　　　　　　Ym（t）＝・Σ（？λ（t）v．（λ）　　　　　　　（5・9b）

　　　　　　　　　　　　　　　　　ム
と展開できる。ここでPλ（t）と（1λ（t）は各々Um（λ）とVm（λ）の振幅であり・～e－ii‘At（μλ2≡

ωλ＋ω。）という時間依存性をもつ。ここで・固有値密度分布の計算は以下のように

して行う。時間t＝oで変位Xm（t）、　Ym（t）およびその時間に関する一回微分妬（t）・

ψm（t）はゼロとする。そこで（5・8α，b）式の右辺に周期的な“外力”項」Pm　cos（Stt）を加

える。ここで各サイトの外力の振幅は

　　　　　　　　　　　　　　Fm＝＝Fo　cos（φ鵬）　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（5．10）

　　　　　　　　　　　　　　　　　98
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とする。ただしφ鵬は0≦φ飛〈2πで一様ランダムに与える。またFoは定数である。

次に以下のような量を定義する。

　　　　　　E（t）　iii　i　（］　；　im　（t）Ym　（t）　＋　：ii　＞IP　ym　（t）　DhnXn　（t））

　　　　　　　　　一1￥｛嚥（t）＋μλ2八（t）（？λ（t）｝　（5・11）

ここで（5．11）式の導出において（5．6α，b）式で述べたbiortho9・nality　conditionsを用

いた。また、ξλ（t）≡A（t）＋ゴμλPλ（t）及びηλ（t）≡φλ（t）＋ψλ（～λ（t）という量を定義

する。（5．8α，ゐ）式より、時間Tの間外力を加えた後のξλ（T）とηλ（T）は各々・

　　　　　　ξλ（T）一顎恥冊（λ）畿1）諾誓瓠

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ei（n－pA）T　．一　1

　　　　　　　　　　　2　（6tu’MWMV’iJ　i（Se－1‘），）

となる。ここでΩ霜μλからの寄与が相対的にずっと大きいので、（5．12α）式の2項

目のSt・fU一μλからの寄与は無視できる。また（5．11）式は、ξλ（t），ηλ（t）を用いて

　　　E（t）　一　S：li　6：（t）nA（t）

　　　　　　＝S＞i；（：iPFmvm（A））（：IPFnun（A））Ei’！t」iftitn2｛（fi－sgt），T／2｝　（s．i3）

　　　　　el・fiiZIPAT（

m（T）　fu　￥’PAT（：1；pF．um（A）

門「恥”鵬（λ）｝i（Ω一μλ）

el’?ｇｐＡT｛；F．．．（A）］st’velis一1S95“i）TpA一）i

（5．12a）

（5．12b）

と書き直せる。ここでφ皿に関して平均をとることにより、

〈E（T）〉　＝　一5］li　fg’！ILSillSifn2｛（pP，“ist［1），T／2｝〈：li　＞1？vm（A）un（A）cos（ip．）cos（ip．）〉

　　　　　　尋耳sin2鴇罪／2｝　　　（5・14）

となる。ここでく…〉はφ皿に関するランダム位相平均であり・その結果（5・14）式の

右辺においてはm＝nの項のみが残る。ここで、

　　　　　　　　　　　　　　　sin2　aT
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　＝6（a）　（5．15）　　　　　　　　　　　　　limT“一“D’モ潤@TTa2
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という関係式を利用する。α≠0のとき、上式の左辺は明らかにゼロとなる。また

α＝0のときは、ロピタルの定理より

　　　　　　　　　　　sin2（aT）
　　　　　　　　　慨πTα・ 鵬晶（πTα・）

　　2T　sin（aT）　cos（aT）
lim
a”黷l潤@2TTa
a－O

慨
望
丁

zil．T　｛sin2（aT）｝

　　　　　　　　　　　　　　　　　li．　i，lg－g］一fii！21111gZZ］！｝a｛Tgin（2a．T）｝

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　晶（2πTα）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　2T2　cos（2aT）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　2TT

　　　　　　　　　　　　　　　　＝＝　（5．16）

であるから、T→∞という極限では無限大となる。また、αについて一。oから∞

の範囲で積分を行うと、

　　　　　　　　　　　　gl，1｛SgZ］］！n2（aZ）d．＝！／co　Ei’gfS！z）n2（x）d．

　　　　　　　　　　　　　TTa2　”V’　7r　J－oo　x2

　　　　　　　　　　　　　　　　　　＝　　1　（5．17）

となり、（5．15）式の左辺はδ一関数を定義するための全ての要求を実際に満たしてい

る。ここでx≡αTとおいた。上式でα＝μλ一Ωとおき、時間Tを十分長く与える

ことにより（5．14）式は、

　　　　　　　　　　　脚）〉誤罪琴6（μλ一Ω）

　　　　　　　　　　　　　　　　一π響つ（Ω）　　　（5・・8）

となることが分かる。ここでの（Ω）はマッピングされた系における規格化された状

態密度である。今実際に求めたいのは、元の行列｛Dmn｝の固有値密度分布つ（ω）で

あるので、これは

　　　　　　　　　　IP（ω）1讐liう（μ）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　4
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　〈E（T，p（w）〉　（5．19）
　　　　　　　　　　　　　　　πTlv瑠〉嚥
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として得られる［90］。この左辺は

鷹つ（ω）面一1

という条件をみたす、規格化された状態密度である。

　ここで外力時間Tの大きさをどのように与えるかについて考えてみよう。いま、

δωという分解能で状態密度を計算したいとしよう。これに対応する、マッピングさ

れた系での共鳴幅6μは、

δμ駕響6ω （5．20）

と与えられる。式（5．12）より、共鳴幅δμは、外力時間Tに反比例しており、6μ　AS

4π／Tという関係にある。よって、ωにおいてδωという分解能をもつ固有値密度分布

を得ようとすれば、

　　　　　　　　　　　　T　fs　4T／｛ldp（w）／deide｝

　　　　　　　　　　　　　＝　sTvar　F’zziEi／6cv

だけの外力時間を与えればよい。また、現実の計算では、時間ステップTはμmax，　T←

VZJIIff　FZ［35T）＜2を満たすようにとらねばならない。何故ならば、これよりも時間

ステップ7を大きくとると、オイラー法による系の時間発展を正確に追うことが不

可能になるからである［35，123】。計算に必要なCPUタイムは全ステップ数T／Tに

比例するので、ωoというパラメーター・は可能な限り小さくとったほうが効率よく計

算できるという事がわかる。また、注意しなければならないのは、δωは系の固有値

間隔△ω（ru・1／Nl）（ω））よりも十分大きくなければならない事である。

　上記の数値計算法の有効性及び計算精度を検証するために・2次元の規則的な正

方格子上の反強磁性スピン波の固有値密度分布を求め、厳密解を比較した結果を図

5．1に示す【901。システムサイズは840×840で・周期境界条件下により計算した。
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図中の黒丸が強制振動子法による計算結果、実線が厳密解であり、非常によく一致

していることが分かる。ただし図5．1および第3章での反強磁性スピン波の状態密

度の計算において、加える外力振幅．Fmのとり方は（5．10）式で説明したのとは多少

異なり、Fm　・σ。　Fo　COS（φ｛）としている。ここで、　iはmサイトの属する反強磁性体

のユニットセルをあらわしており、α（＝↑，↓）は各ユニットセルにおけるsublattice

を指定するものである。またφ‘は0≦φ‘〈2πの範囲で一様ランダムとした。この

ようなEmの選び方により、（5．13）式における｛…｝｛…｝の積は、

　　　｛2・Fmvm（Am）｝｛＞IP　Fnun（λ）｝一遇写鴫”血（λ）Uia（λ）

　　　　　　　　　　　　　　　　＋ΣΣΣFiαFiβViα（λ）u‘β（λ）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　ぎ　ぱ　ヂの
　　　　　　　　　　　　　　　　＋ΣΣ　2ΣFiαF」βViα（λ）uゴβ（λ）（5・21）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　ij（≠i）αβ

但しmサイトは（iα）、nサイトは（ゴβ）という対応関係にある。ここで、上式の右

辺の第3項はφぜに関するランダム位相平均々とると消える。また・第2項は

　　　　　ΣΣΣFiαFiβViα（λ）UiP（λ）．

　　　　　　ぎ　ゆ　ヂの
　　　　　　　＝一瑠ΣC・S2（φ‘）｛Viα＝↑（λ）Uiα＝↓（λ）＋Viα＝↓（λ）U‘α＝↑（λ）｝

　　　　　　　　　　　‘

となり、この式の｛…｝の中は、後で（5・58）式で示されるUn（λ）とvA（λ）＝・an　Vn（λ）

の間の関係式から0になる事が分かる。従って、（5．21）式でランダム位相平均をとっ

た結果は、

〈｛：iPFmv．（λ）｝｛￥聯）｝〉一〈瑠琴南↓敏φ淵λ）蝋λ）〉

　　　　　　　　　　　　　　　　　一穿　　　　　（5・22）

となり、このような外力振幅Fmのとり方をしても、（5・18）式と同様の結果が得ら

れる事が分かる。本論文中で、反強磁性スピン波の状態密度を計算する際に」㌦＝
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σα　F。　COS（φ‘）という外力の選び方をした理由は以下の通りである。外力振幅Fmを

（5．10）式のようにとると、（5．21）式の左辺の平均は、

　　　　　〈（　；F－v一（A））（＞IF）Fnun（A））〉

　　　　　　　　　＝　AA〈2　｛cos2（ipiT）　1　uiT（A）　12　一　cos2（ip“）　1　uit（A）　12｝＞

　　　　　　　　　　　　i
となる。この式の右辺には正負両方の値をとる項が存在しており、その結果ランダ

ム位相平均の収束を悪くしている（対称行列の固有値問題に関する強制振動子法で

は、このような事は起こらない）［90］。外力振幅をFi、＝　aαFo　cos（qsi）ととった場合

には、（5．21）式におけるランダム位相平均は、

〈｛：i｝Fmv．（λ）｝｛￥聯）｝〉一且λ〈羽φ小↑（λ）内Ui↓（λ）12｝〉

となる。反強磁性スピン波：においては、ある片方のsublatticeに属するスピン変位は、

他方のsublatticeに属するスピン変位より大きな振幅をもつ事が知られている［124】。

この事実から、乱れのない系（P・1）では｛1　Ui↑（λ）i2－1　Ui↓（λ）i2｝のとる正負の符

号は一定となる。このことから、希釈系においても（5．21）式でのランダム位相平均

の収束が良くなる事が容易に予想される。このような外力振幅」Fm　＝　Fi、の選び方に

より、実際に状態密度の計算を精度良く行う事が可能となった。

　次に、固有ベクトルも同様に計算できる事を示す［90］。ここでは右固有ベクトル

Um（λ）の計算方法について示す。（5．8a）、（5．9α）および周期的外力による項F㌃c。s（Ωオ）

より、

　　　　　　　　：ll　（mp／“，（t）　＋　1‘A2PA　（t））　u．（A）　＝’F．　cos（S’2t）　（s．23）

となる。両辺に左固有ベクトルVm（λ’）をかけてmで和をとると・PA（t）に関する式

が得られる。すなわち、

d2f／1：1）S111A2（t）　＋　iLA2pA（t）　＝　：i；　｛F．v．（A）｝　cos（Set）

鵬

401

（5．24）

畿
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　　　p，（t）＝（：ipF．．．（A））2一！，l11｝S．！11［1一±一！Lllli（lll！ell｝！！［！｝＝一！！！），1！！L2，tin｛（S）＋L‘A）ti2i！si，n，｛（S’）一一jtLA）t／2｝　（s．2s）

となる。よってT時間だけ外力を加えた後のmサイトの変位鰍①は、式（5．9α）

より

　　　　　　　　　　　　2　sin　｛（Se　十　peA）T／2｝　sin　｛（S）　一　iLA）T／2｝

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　Urn（A）　（5・26）

ここでPλ（t＝0）＝0という初期条件から、Pλ（t）は

　　　　　　　　　　　　　2　sin　｛（S）　十　L‘A）t／2｝　sin　｛（S’）　一一　jtLA）t／2｝

xm（T）＝：ll（＞li　F．v．（A））2－E’illL！！L！｝一±一E！22i：5211illl｝in｛（Se＋P“）T12i18i，n，

が得られる。ここで外力時間Tを十分長くすると、外力振動数Ωに十分近い固有振

動数μλをもつ少数のモードのみが大きな振幅をもつようになる。固有ベクトルの収

束を早めるため、最初は一様ランダムに与えていた外力の振幅を

　　　　　　　　　　　　　　　Fm　＝Xm　（T）　（5・27）

と置き換え、t＝0における初期条件をXm（t＝O）ニtx　（t＝0）＝0とした上で、再

び強制外力を加えながら時間発展を追う。このような手続きをp回繰り返した後の

変位は、

鯉（T）一￥｛￥　FnVn（λ）｝［2血｛（Ω＋”‘A）T／2｝血｛（Ω　）T／2｝］Pu・（A）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　S）2　一　juA2

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（5．28）

となる。十分Pの値が大きければ、ただ一つの固有モードλ1（μλ、側Ω）のみが他の

固有モードに比べて大きな振幅をもつ。すなわち、

　　　　　　　　　　　　　xShP）（T）　f　s　Cu．　（Ai）　（5．29）

（0は定数）となる。

　次に、このようにして得られた右固有ベクトルUm（λ1）に関する固有値は・以下

のようにして評価できる。以下、am，bmという量を

　　　　　　　　　　　　　am　＝2Dhnx£”）（T）　（5・30）
　　　　　　　　　　　　　　　　n
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　　　　　　　　　　　　　　　b．＝xhP）（T）　（5．31）

と定義する。またmサイトにおける残差δmを、

　　　　　　　　　　　　　　6m　iE　am－fi　2　bm　（5・32）

と定義する。ここでβは後で定義される量である。ここでもしτ紫）がλ1モードの真の

固有ベクトルUm（λ1）に等しくβ＝μλ、であったとしたら、（5．32）式のδmはすべての

mに関して6m＝0となる。そこで固有ベクトル計算の収束の目安として6という

量を

　　　　　　　　　　　　　　　62…Σ．δ鑑
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（5．33）
　　　　　　　　　　　　　　　　　2．ak

として定義する。上に述べた事から、固有ベクトルが収束するとδ→0となる事が

わかる。izはこのδを最も小さくする条件（∂（62）／∂β＝0）で与えられる。すなわち、

　　　　　　　　　　　　　　fi2，，，Zl．il＃？｛aj1111af，bm　（s．34）

このときのδの大きさは

　　　　　　　　　　　　　　　　　（2mamb．）2
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（5．35）　　　　　　　　　　　　62　＝1　一一
　　　　　　　　　　　　　　　　（2　m　“k）　（2　m　b2m）

で与えられる。もし上記の手順で計算された⑦禦）（t）について6の値が非常に小さけ

れば、τSP）（t）は右固有ベクトルUm（λ1）に非常に良く収束しているといえる。この

とき、求められた右固有ベクトルに属する固有値の値は、cbλ、＝β2一ω。で与えられ

る。左固有ベクトルVm（λ）に関しても同様にして求める事ができる。すなわち、運

動方程式

　　　　　　　　　illtlli2　ym（t）　＝一＞li　DA．yn（t）＋Fm　cos（set）　（s．36）

の時間発展を（5．23）式以下と同様に計算する事により、

yhp）（T）一￥｛恥（λ）｝［2血｛（Ω＋μλ）讐｛（Ω　）T／2｝］Pv・（A）
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（0’は定数）として得ることが出来る。

上記の数値計算を行う上で要するCPUタイムは反復回数Pと外力時間Tの積で

決まるが、固有値・固有ベクトルを計算する際の適切な外力時間Tはどの程度であ

ろうか。対称行列の固有値問題に関しては文献【361中において考察されているが、

以下では本節で述べた非対称行列の固有値問題に関する外力時間Tの最適な条件に

関して述べる［90】。この場合、左右それぞれの固有ベクトル間における直交性が成

立していないので、議論はずっと複雑になる。（5．28）式および（5．37）式において、

固有ベクトルの収束性を決めているのはどちらも時間依存性をもつ

　　　　　　　　　［2血｛（Ω＋1‘A）T／2｝sin｛（Ω一陥）T／2｝］P

　　　　　　　　　　　　　　　　se2　一一・・　iuiA2

の部分である。従って左右固有ベクトルに関する収束条件はどちらも同じであると

してよい。ここで6’という量を

　　　　　　　　　　　　　　　　　：：m6m6m
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（5．38）　　　　　　　　　　　　　　6nt　－
　　　　　　　　　　　　　　　　　2．a．a．

として定義する。ここでamとδmは各々（5．30）式および（5．32）式で定義された量で

ある。またδ”、と6mは、

　　　　　　　　　　　　　　a．　i：2Da．nyb．　（5．39）
　　　　　　　　　　　　　　　　　n
および

　　　　　　　　　　　　　　5一≡乙バβ2転　　　　　　（5．40）

として与えられる量である。ただし、鮎＝y紫）（T）は（5．37）式において時間Tだけ

周期的外力を加え、外力Fmを更新するということをp回繰り返す事によって得ら

れるmサイトの変位である。ここで6’は固有ベクトルの収束の目安となる量である

が、（5．33）式で定義されたδとは異なるものである。ここでro・r2，r4を各々

　　　　　　　　　　　　　　　ro　iE　2　b．”b．　（s．40a）
　　　　　　　　　　　　　　　　　鵬
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一ny－C

　　　　　　　　　　　　　　　r2　iii　2　a．6．　（s．40b）
　　　　　　　　　　　　　　　一　　　　！

　　　　　　　　　　　　　　　r，　11i2a．a．　（s．40c）
　　　　　　　　　　　　　　　　　鵬
として定義すると、（5．38）式は

　　　　　　　　　　　6nt＝（r，一2P2r，十P4r，）／r，　（5．41）

として書き直す事ができる。ここで、

　　　　　　　　　　　　r．　＝2　iLAnPA（T）（？A（T）　（5．42）
　　　　　　　　　　　　　　　‘）t

という関係式が成り立つ。ここで外力時間Tが十分大きく、p回の外力の反復の後

に各サイトの変位魂）（T）（およびy身）（：τ））がλ＝1，2という2個のモードからなっ

ているという近似の下で、

　　　　　　　　　　　　　〆一μ蜜農霧i灘92　　（5・43）

および

　　　　　　　　　　　　　　　Pi　P2QiQ2（A　一　p：）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（5．44）　　　　　　　　　62　＝
　　　　　　　　　　　　（P，　（？，　十　P2Q2）（APiQi　十　pSP2e2）

が成り立つ事が分かる。ここで（マッピングされた系における）固有値間隔△μ≡

レ、一μ、1が△μ《μ1を満たし、Pl》P2（（21》Q2）という条件の下で、6’という

量は
　　　　　　　　　　　　　8玲（P2e2PiQi）1／2

と書ける事が分かる。この式から、PA（t）とgλ（t）に関する表式を用いて、

bg8駕pbg艦ii多；1＋bgl穿｛碁貴下雛激lli；｝i

という関係式が成立する。ここで、h（Ω，μλ；T）を

　　　　　　　　　　　．一2sin｛（S”）十iLA）T／2｝．t｛（Sr）　pA）T／2｝
h（S），　1‘A；　T）　iE

（5．45）

Ω2一μ気

（5．46）
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として定義した。（5．46）式における右辺第2項目は、外力時間Tというパラメーター

にはよらない。よって、ある与えられた6’＝δ6に対する反復回数Pと外力時間Tの

間の関係式は、

帥gl鐙 紫畿1｝｛謡畿｝li／1・g艦ii舞1 （5．48）

として与えられる。この結果から、反復回数P力沙なくて済むのは、lsin｛（Ω一μ、）T／2｝肉

1（及びlsin｛（Ω一μ2）T／2｝Ifso）という条件が満たされているときであろう。実際

には、固有値・固有ベクトルの計算を行う前にμ1およびμ2の正確な値を知る事は不

可能であるが、Ω一μ1の大きさはほぼ固有値間隔△μと同程度であると考えられる。

従って、このような条件下で最も短い外力時間Tは、

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　Tん亙　　　　　（5・49）

として与えられる。すなわち外力時間Tに対応する共鳴幅6μ～π／Tが、固有値間

隔△μと同じオーダーである（δμ～△μ）というのが望ましい条件であると考えられ

る［90】。これはいいかえると、共鳴幅の中に1個程度の固有値が含まれているとい

う条件であり、物理的にも妥当である。

5．2動的構造因子

　前節で述べた強制振動子法は、前節でも述べたようにおもに固有値問題に対する

数値計算法として用いられてきた。しかし現実の物性物理学の問題においては、状

態密度（いわゆる“one－particle　property”）にとどまらず、帯磁率や光学伝導度等

の実験的に観測される量を調べるために、動的相関関数（“tw（）一particle　pr。perty”）
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を直接評価しなければならない場合が極めて多い。本節では、動的構造因子S（q，ω）

の数値計算法について述べる［90】。具体的には4章に登場した反強磁性スピン波の

S（q，ω）の具体的な数値計算法について述べる。この拡張によって、従来行列対角化

の方法では計算できなかったような大きな系、特に3次元郷を容易に取り扱う事が可

能となった。また、本方法と同程度のメモリ容量でよい数値計算法として、equation

of　motion法がある［94，95，125］。この方法は、初期条件はランダムに与えて系の時間

発展を追い、時間相関関数を直接計算してから時間フーリエ変換を行ってエネルギー

スペクトルを求める方法である。現実の数値計算においてはt＝0からt＝。。まで

数値積分を行うわけにはゆかないので、積分の上限を有限の時間t＝Tで打ち切らな

ければならない。このことによりスペクトルが負の値をとったり、本来あるべきで

はないところが振動したり、というような誤差が生ずる。このような問題点を軽減

するため、時間相関関数にdamping項～exp｛一（t／T）2｝（または～exp｛一（t／T）｝）

を付加して時間フーリエ変換を行ったり［94，95】、あるいはH：anningウインドウ処

理を行う【1261、という事がなされている。しかしこれら一連の操作によってもたら

される数値的な誤差がどの程度であるのかを見積もるのは、実際には非常に困難で

ある。強制振動子法によると数値計算で得られるスペクトル（例．S（q，ω）のω依存

性）をある有限のエネルギー幅の中で平均化するという操作が極めて自然に行える

点が長所である。

線形化された反強磁性スピン波の運動方程式は式（3．31）でも述べたように、

　　　　　　　　　駆（t）一σ鵬歯応｛Slt（t）＋鉗（t）｝　（5・5・）

である。ここで鋤（t）は、mサイトにおけるスピンの変位の大きさであり・σmはm

サイトがup－spinサイトの時は＋1、　down　spinサイトの時は一1という値をとる。こ
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こで式（5．50）は、

　　　　　　　　　　　　CVAUm（A）　＝2コ口nUn（A）　（5・51）

と書き直せる。但しダイナミカル・マトリックスDmnの定義は（4．33）式で与えら

れている。反強磁性スピン波の動的構造因子は4．2節で述べたように、固有ベクト

ルUm（λ），Vm（λ）を用いて

　　　　　S（q，　w）　＝　〈n　十　1＞　x”（q，　w）

　　　　　　　　　＝　〈n　＋　1＞f　￥　6（co　一　coA）　（：IP　e－iq’Rnyn　a．　v．　（A））

　　　　　　　　　　　　　　　　×（：IP　e‘q’Rntu．（A））　（s．s2）

と表される。ここでくn＋1＞＝｛1－exp（一βω）｝卿1はBose因子であり・X”（q，ω）は

→黒化帯磁率の虚数部分である。またR，，，はmサイトの位置ベクトルであり、v孤（λ）

は行列｛Dmn｝の左固有ベクトルVm（λ）により、η叙λ）≡σmVm（λ）と定義されたベ

クトルである。ここで、vh（λ）＝AiUm（λ）（瓜はλに依存する定数）という性質が

ある事を示す。固有値方程式（5．5α）より、

DU　＝　UA，

及び左固有ベクトルに関する式（5．3b）より

ただしここで記号U、Aを

（U－1）D＝A（U嘱1）

A一

iWl　O　　　　W20　’・・）

U≡（IU（λ1）〉，IU（λ2）〉ジ・・）

（5．53）

（5．54）
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（lu（λi）〉≡（u1（λi），u、（λi），…）T）と定義した。また左右固有ベクトルの直交性から、

　　　　　　　　　　　　　u－i－Cll；；1）　（5・55）

（〈V（λi）1≡（V1（λ1），V2（λ1），…））が成立している。ここで、ダイナミカル・マトリッ

クス（D）mn　＝1）mn及び（∂）mn≡6叩σmの定義より、（5・54）式は

　　　　　　　　　　　　（∂D∂）（U－1）T＝（U－1）TA　　　　　　　　　　　（5．56）

と書き換えられる。このことから、

　　　　　　　　　　　　D（U－1∂）T＝（U－1∂）TA　　　　　　　　　　　（5．57）

ただし（U－1δ）T＝（lv’（λ、）〉，Iv’（λ、）〉，…）という関係式が得られる。（5．50）式及び

（5．57）式から、結局

　　　　　　　　　　　　　vh（λ）＝＝ノ1λu・n（λ）　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（5．58）

という関係式が成立している事が示された。ここで、Aλはλに依存する定数である。

このAλの具体的にとる値は、（5．6α，b）式のbiorthogonaJity　conditionより、

　　　　　　　　　　　　　　　　　　ユ
　　　　　　　　　　　　　Aλ＝Σnσn｛Un（λ）｝2

として与えられる。このことから、式（5．52）は、

　　　　　　　　　　　　　　　　　s（q，ω）一〈n＋1＞鐸6（ω一ωλ）

（：II；　cos（q　’　Rm）v；．（A）

＋　（：li）　sin（q　’　R．．）v；，（A）

）　（：IP　cos（q　’　Rn）un（A））

）　（：IP　sin（q　’　R．）u．（A））

（5．59）

と書き直すことができる。
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　ここで

　　　　　　　　　　　μλ2Um（λ）＝Σ　Dh。Un（λ）　　　　　　（5．60α）

　　　　　　　　　　　　　　　　　π
　　　　　　　　　　μλ2”孤（λ）ニΣ（σ．DAmσn）vk（λ）　　　　　　（5・60b）

　　　　　　　　　　　　　　　π
という2つの固有値方程式を考えよう。ここでμλとD㍍nは5．1節で定義された量で

ある。ここで強制振動子法を適用するため、2階の微分方程式にマッピングする。す

なわち、

　　　　　　　　　　　轟⑦鵬（t）一一　：　Dh。Xn　（t）　　（5・61α）

及び

　　　　　　　　　　轟z鵬（t）一一Σ（σmDil。an）Zn（t）　　（5・61b）

　　　　　　　　　　　　　　　　π
ここでXm（t）とZm（t）は、

　　　　　　　　　　　　Xm（t）≡ΣP・（加肌（λ）

　　　　　　　　　　　　　　　　λ
　　　　　　　　　　　　Zm（t）≡ΣRλ（t）vh（λ）

　　　　　　　　　　　　　　　　ム
として展開される量である。またPA（t）とRλ（t）は各々λモー・ドの振幅である。式

（5．61α，b）から、　PA（t）もRλ（t）も～exp（一ψλりという時間依存性をもつ事がわか

る。ここで、（5．61a，b）式の右辺にσm　Fm　cos（Ωオ）という強制外力項を加える。整理す

ると、

♂謬オ）＋iUλ2PA（t）一｛：ip　Fmvh（λ）｝醐

♂鼻（¢）＋μλ2Eλ（亡）一｛葬恥肌（λ）｝蝋Ωオ）

となる。次に、盈（t）という量を以下に導入する。

　　　　　fi　（t）　iii　5　：iP　am　dim（t）2m　（t）　’＋　g　：ii］　：IP　am　zm　（t）Dh．xn　（t）

　　　　　　　一1￥｛PA（オ）Rλ（オ）＋1・λ2PA（老）Rλ（オ）｝

（5．62a）

（5．62b）

（5．63）
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ここで6（t）≡Pλ（t）＋ψλA（t）およびζλ（t）≡Eλω＋ψλEλ（t）と定義すると、式

（5．63）はH（t）＝1／2Σλξ文（t）〈：λ（t）と整理できる。（5．12a，b）式と同様の計算から．　t

時間後のξλ（t）とζλ（t）は各々

　　　　　　　　　　　eil‘AteA（t）fu121’堰GE““t（；PFrnv；；（A））1t’lillll｛lilillgs’）“2）t，，一，）

〈，（t）fu！21’lllllt”At（：i｝F．u．（・＞L））91’ifitr1￥ts111fis一．一）“2）ti，，一，）i

ei（9’i‘A）t　一　1

　　　　　　　　　　　　2　1．　1”　’　Ti’　V’TA　N”iJ　i（S’）　一　iu　A）

となる。これらを倉（t）の定義式（5．63）に代入すると

　　rTrt　AN　1　v　（v　n　i　r“）　（v　．　i．　r“）　sin2　｛（pA　“一　st　）t／2｝fi（t，　S’））　＝　S　￥　（：i｝　Fmvh（A））　（＞IP　Fn”n（A））

となる。外力時間Tを十分長くとると、H（T，Ω）は、

　　　　　i」，（T，　se）　＝一．　ZlfT一　：1；　6（pA　一”’　S））　（：iP　Fmvh（A））　（

（5．64a）

（5．64b）

（iaeA　一　S））2

（5．65）

　　　　fiq（T，Se）　＝一一　ZlfT’　￥6（pA　一”’　S））｛：iP　Fmvh（A））｛：IP　Fnun（A））　（5’66）

となる。ここで（5．16）式を用いた。S（q，ω）を計算するため、外力振幅FmをFm＝

Fo　cos（q・Rm）及びFm＝Fo　sin（q・R一）とおく。その結果孟（T，Ω）は・

帥ﾂ（μλ一Ω）｛駆（λ）噛臨）｝｛㍗（λ）c・s（q・K）｝

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（5．67a）

及び

，EZa（T，se）　iE　Z1：TEII　11L3　］X，；6（paA　一一一　se）　（］　Pv；．（A）　sin（q・　R，．））　（：｛　un（A）　sin（q　’　Rei））

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（5．67b）

となる。よって式（5．54）、（5．67α）、（5．67b）より・動的構造因子S（q，ω）は

　　　s（q，　w）　fu　〈n　＋　i＞IS11ti£l！）（W）lzz〈tll？，　｛fia（T，　p（w））　＋　fia（T，　p（w））｝　（s・6s）

として得られる事が示された。

114

鞭
τ
馨

・
、
・
難灘
灘

欝
・
欝

背

％

写・

@
椰
灘灘

改
　
難



一嘲こヒ噸

　実際にS（q，ω）を求めるときは、反強磁性スピン波の固有ベクトルUm（λ）ならび

にVm（λ）の間の性質を用いて、上記の計算を簡単化する事ができる。すなわち、初

期条件x．（t　＝　O）・＝t．（t　＝　O）＝z．（tニ0）＝2．　（t　＝O）＝0において、Xm（t）及び

Zm（t）は具体的に

Xm（t）一
潤o写聯）｝2血｛（Ω＋μλ）際｛（Ω一μλ）T／2｝u・（λ）（5・69a）

及び

i．（t）：

嘯堰iElpF．u．（A）］2－E’i1｝一S1！g！一！z．．ES）liilllillge1！！Q一：．LeLl！ZL21Lin｛（S）＋PA）T〈2一｝Si，n，｛（S’）一pA）T／2｝．A，（A）　（s．6gb）

となる。ここで（5．58）式に述べたとおり、vh（λ）＝AλUm（λ）及びVm（λ）＝Aλ垢（λ）

という性質があるので、Xm（t）　＝Zm（t）である事がわかる。従って、（5．68）式を評価

する上で式（5．69α）と（5．69b）の片一方のみを計算すれば良い。このことはCPU時

間の大幅な節約になる。外力時間Tの選ぶ基準については5．1節で述べた固有値密

度分布の計算のそれと全く同じである。上記の方法は、古典ハイゼンベルグ反強磁

性体上のスピン波励起だけでなく、格子振動問題でのS。ib（q，ω）の数値計算にも応

用できる。すなわち、Um（λ）＝｛略（λ），鑑（λ），鴫（λ）｝が格子振動の固有ベクトルで

あるとき、

　　　　　s．ib（q，　cv）　＝＝　K！’Lil；Z＋　i＞　＞il　6（w　一一一　coA）［：iP　｛q・u．（A）｝e一‘q’R’”12　（s．70）

を求めればよい［90，108，127］。（5．60α，b）式以下と同様の手続きにより・大規模な系

のS．ib（q，ω）の振動数依存性、波数依存性を容易に求める事が可能である。

115

魑 ．顛　　　　　　　　　　＿・



噌鞠嘲■圏」覧q

　本論文は、希釈ハイゼンベルグ反強磁性体の動的性質について調べたものである。

本章では、論文中で得られたr連の結論について総括する。

　本論文では、希釈ハイゼンベルグ反強磁性体におけるスピンの配置を、パーコレー

ション・ネットワークとして捉え、フラクタル構造におけるスピン波励起の性質に

ついて数値的に調べた。反強磁性体のスピン波励起を記述するダイナミカル・マト

リックスは非対称行列であり、固有ベクトル間の直交性が存在していない等の数学

的困難がある二二まで十分な研究がなされていなかった。本論文ではこの点に関し、

従来大規模対称（エルミーート）行列の固有値解析に用いられていた強制振動子法を

実数固有値をもつ非対称行列の固有値問題に拡張した。このことにより、希釈ハイ

ゼンベルグ反強磁性体のスピン波状態密度に関する大規模数値計算を行う事が可能

となった。その結果、系全体が自己相似性をもつ臨界濃度P，においては、スピン波

励起が異常分散（ω～q・AF）をもつ反強磁性フラクトンが存在して・かつその動的性

質を特徴づけるフラクトソ次元♂畑は系の空間次元（ユークリッド次元）によらず

ほぼ1に等しい値をとる事が分かった。この結果は、従来のスケーリング理論によ

る予想［65］と一致している。また、今までによく調べられている振動フラクトソに

おいては、フラクトソ次元の値は系の空間次元によらずほぼ4／3に等しい値をとる

事が知られているので、反強磁性フラクトンは振動フラクトソとは異なるユニバー

サリティー・クラスに属する事が明らかになった。また臨界濃度よりも高い濃度を

もつ系において同様にスピン波状態密度を調べた結果、マグノンフラクトン・クロ

スオー・バーにおいて状態密度にはhumpが存在しない事が分かった。
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　また、希釈ハイゼンベルグ反強磁性体における動的構造因子の振る舞いについて

調べた。フラクトンは唯一つの特徴的長さA（ω）をもつ（single－length－sca　ling）とい

う仮説から、動的構造因子S（q，ω）もA（ω）を用いてスケールされるであろうと予想

されていた。本論文では、臨界濃度p。における動的構造因子を厳密対角化の方法に

よって数値的に調べ、その漸近的なω依存性ならびにg依存性を初めて明らかに

した。その結果、反強磁性フラクトソに関する動的構造因子は、単一の特徴的長さ

A（ω）でスケールされる事が実証された。

　本論文では強制振動子法というアルゴリズムを拡張する事によって、動的構造因

子S（q，ω）の大規模数値計算法を新たに開発した。このことにより中性子非弾性散

乱による実験的研究が盛んに行われている、3次元系での動的構造因子を詳細に調

べる事が可能となった。また実際にこの方法を用いて、P＞P。での動的構造因子の

振る舞いを明らかにした。従来の研究によると、マグノソーフラクトソ・クロスオー・一一一b

バー近傍において動的構造因子のω依存性には、マグノソとフラクトソという2種

類の励起状態が存在する事に基づくダブルピーク構造が存在すると考えられていた。

それに対して、2次元系及び3次元系において臨界濃度近傍（p＞Pc）における動

的構造因子のω依存性を数値的に調べた。その結果小さな波数に関しては、高エ

ネルギー側にtai1をもつ非対称な鋭いピークが観測された。このピークはマグノン

の存在を反映したものである。波数を大きくするとピーク位置は高エネルギー側に

移動ずると同時にピーク幅が急激にブロードになるという結果が得られた。そして

ω〉ω。（ω。はクロスオーバー・エネルギー・）においては動的構造因子のとる値に

はq依存性が殆ど見られなかった。このことは、空間的に極めて強く局在した励起

状態であるフラクトソの存在を反映している。また従来の予想とは異なり・マグノ

ンワラクトン・クロスオーバー近傍において動的構造因子のω依存性にはピーク

が一つしかない事が明らかになった。

117

凋欝



y・

　また、Uemura・Birgeneau［33，34］によるMno．5Zno．5F2に関する中性子非弾性散乱

実験で報告されていた、動的構造因子に関するダブルピークの物理的起源について

考察した。具体的には3次元立方格子上で、臨界濃度から離れた高い濃度（p＝O．75）

という彼らの実験と比較的近い状況において、希釈ハイゼンベルグ反強磁性体の動

的構造因子を調べた。その結果波数の小さな領域では1本の鋭いピーク、波数の大

きな領域では6本のピークが観測された。またその中間の波数であるguO．25q。b

近傍においては、動的構造因子のω依存性に明瞭な2つのピークが見いだされた。

これらの結果は、Takahashi』9eda［63］によるRb　Mno．74Mgo．26F3に関する実験結果

と非常によく一致した。ここで観測されたダブルピークにおいて、低エネルギー側

のピークはlinear　dispersionに従っているので、マグノソによるものであると考え

られる。また高エネルギー側のピークは、波数の大きな領域で顕著にあらわれるイ

ジソグクラスター励起とよばれる励起状態の寄与によるものと解釈される。

希釈ハイゼンベルグ反強磁性体におけるイジソグクラスター励起について調べる

ため、ブリルアン・ゾーン境界における動的構造因子の濃度依存性を明らかにした。

その結果、系の配位数を反映した6本のピークにおいて、系の濃度を下げると共に

低エネルギー側のピーク強度が相対的に増大するという結果が得られた。このこと

は希釈の効果により系の平均的な配位数が減少する事を反映していると考える事が

でき、中性子散乱実験による報告［63］と一致している。本論文ではさらに希釈ハイ

ゼンベルグ磁性体と希釈イジソグ磁性体におけるイジソグクラスター励起の相違点

に関して考察した。すなわち、希釈ハイゼンベルグ磁性体におけるイジソグクラス

ター励起は各サイトの配位数を反映したものであるが単一スピンの励起状態ではな

く、従来よく調べられている希釈イジソグ磁性体のそれとは異なる事が分かった。

最後に今後の課題について述べる。本論文で考察したパーコレーション反強磁性

118

　縣



響響騨纈■脚醐隅脚離離’■一覇一｝一｝｝　一－

一一・．・，．一ibi，nL．

体はフラストレーションの存在しない系であるが、フラストレーションの効果［128］

も興味深い。最近Kagom6格子反強磁性体の研究が盛んに行われている。　Kagom6

格子反強磁性体は、graphiteに吸着した3Heや［129】、　SrCrs一。Ga4＋。01g［130］など

のモデルである。この系には基底状態に連続縮退があるため、全ブリルアンゾーン

において励起エネルギーがゼロであるモードが存在し［131】、基底状態の秩序状態、

比熱、帯磁率等が注目されている［119，132］。このような系を希釈する事により、熱

力学的性質および動的性質がいかなる振る舞いを示すかという問題は非常に興味

深い［133，134］。また量子スピン系（S＝1／2）における希釈の効果も研究されてい

る［135］。すなわち基底状態において、反強磁性長距離秩序を喪失する磁性濃度と

パーコレーション臨界濃度P。とは一致するか否かという問題である。この点も今後

の問題として残されている。

　本論文ではスーパー・コンピューター・に適した大規模シミュレー・ション手法の開

発を行った。近年ベクトル・パイプライン方式のコンピューターと並んで、並列型

計算機（parallel　computer）という新しいアーキテクチャーをもつ計算機が出現して

いる。それに伴い“ParaJlel　computing”［136，137］に適したアルゴリズムの開発に対

する需要がますます大きくなると考えられ、今後の発展が望まれる。
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