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　 2 次元剛体円盤系にお ける Alder転移の 本質 に つ い て 、長い 間議論が為 されて きた が、

まだ決着は つ い て い な い 。本研究で は 系の 隣接配向秩序 の 非平衡緩和過程を調べ
、 動的ス

ケ
ー

リン グを行 うこ とで 2 回 の KT 転移 を確認 した
。

こ れは Alder転移を 2 回 の KT 転移

と し て 説明す る 1（THNY 理論 を支持す る結果で あ る 。 また 、
ス ケ

ー
リン グに よ り決定さ

れた 2つ の 相転移点は過去 の モ ン テカ ル ロ に よる結果 と良い
一
致を見た 。

1　 は じめ に

1．1　 研究背景

　1962年、Alder と Wainright が 2 次元剛体円盤系を分子動力学法で シ ミュ レーシ ョ ン し、

相転移を報告 した ［1］。これは斥力の み し か 相互作用を持たない粒子 系で液相一
固相相転移

が起きる とい うこ とと、初め て 分子動力学法とい う手 法を用い た とい う2 点に於い て意義

深い 仕事で あっ た。こ の相転移は後に Alder転移 と呼ばれ るよ うになる 。 1966年、　Mermin

と Wagner に よ り、短距離相互作用をす る系は 2次元以下か つ 有限温度で 自発的に連続対

称性を破れない とい う証明がな された （Mermin−Wagner の 定理 ）［2］。 従 っ て 、 2次元剛体

円盤系に は長距離
一

秩序が存在 し ない 、っ ま り結晶 （Crystal）を作 る こ とがで きない こ と

になる。以後、Alder転移 とは どの よ うな転移な の かが議論 の 対象 となっ て きた 。

　1972年、Kosteritzと Thouless（と Berezinskii）がそれ まで 2次元 XY モ デ ル な どで見 ら

れ た相転移に つ い て 、くり こ み に よる評価でそれ まで 知 られ て い た相転移とは異なる転移

が存在する こ とを示 した。後に KT 転移 （BKT 転移）と呼ばれ る こ の 転移は 、系 の 秩序変

数がベ キ的に緩和する領域を持つ こ とを特徴とす る 。
こ れ は、転移点近傍で の み ベ キ的に

なる通常の 2 次転移 と異なる特徴を もつ 。

　さらに 1978 年 に Halperinと Nelson［3】、また独 立 に Young ［4］が 1979年 に Alder転移を

2 回 の KT 転移 として説明する理論を提唱した。こ の 理論は Kosterlitz−Th。uless −Halperin−

Nelson−Young の名前を取 っ て KTHNY 理 論と呼 ばれ て い る 。 しか し、　 Chuiによ る
一次転

檸説 もあ り 同、まだ決着は っ い て い ない 。
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Solid　　　　　　　　　Hexatic　　　　I」iquid
Range 0 く T ＜ 無　　　 乃 く T く 鶤　　鶉 く T

点欠陥 （Di・1・ca 亡i・n ・） Bound　in　pairs　　　　　 Free　　　　　Free
線欠陥 （Disclinations） Bound　in　quartets　Bound 三n　pairs　　Free

位置秩序 （Positional　order ） Quasi40ng　　　　　 Short　　　　Sho就

隣接配向秩序 （Bond −orientational 　order ） Long　　　　　　Quasi−long　　 sho篤

表 1： Summary 　of　predictions　of 　the　KTHNY 　theory

Search

y

「

θ配

Ok x

1．2　 数値計 算に よる研究

1．3　 KTHNY 理論

KTHNY 理論では 、系に誘起 される 2種類の 欠陥 を独立 に扱 っ て い る 。 2 種類の 欠

陥 とは点欠陥 （Disl。 cati ・ n ）と線欠陥 （Disclination）で 、それ ぞれが 2 次元 クー
ロ ン 気体 と

同 じよ うな ハ ミル トニ ア ン に従 うこ とを導き、それぞ れが KT 転移を起こすために 2 回 の

KT 転移を予想 して い る 。 2 回 の転移があるために系には三種類の 相が存在する。　KTHNY

で は Solidと Liquidの 他 に Hexatic相を導入す る 。 それ ぞれ の 相の 特徴を表にま とめ る。

表 による と、隣接配 向秩序を見れば三 つ の 相を区別 で きる こ とに なる。KTHNY 理論 に 関

して は K ．J．　Standburgに よる解説が 詳 しい ［6】。

1．4　隣接配 向秩序

　　配 向秩序は粒子 同士 を結ん だ線 （Bond ）の 向き （orientation）の 秩序を表す量 で あ る。

具体的には 、 まず、ある粒子 に着目 し、そ の 粒子 の 中心か らま わ りの 粒子 の 中心 へ 線 を引

く。 こ の 線と適当な軸 との角度を θとすると、隣接配向秩序 φ6 は以下 の よ うに 定義され る。

φ6 ＝〈exp （− 6iθ）〉

系 が 完全 に 三角格子 を組 ん で い る場合 φ6 ロ 1、無秩 序な場合は φ6 ； 0 となるため、φ6 は

系 が どれだ け三角格子に近 い か を表す秩序変数 となる。
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1．5　 非平銜緩和法

　　非平衡緩和法 （Non−equilibrium 　Relaxation　Met』od ）は秩序変数 の 非平衡緩和過程 を

調べ る こ とで 平衡状態 の 情報 を得る手 法で、こ れまで ス ピ ン 系に対 して 多くの 成果を上げ

て きた ［7，
8

，
9］。 本研究で は分子動力学法を用い て 時間 発展 させ た粒子系に非平衡緩和法

を適用 した 。

2　 数値計算

　　本研究で は計算の 便か ら剛体円盤 の 代 わ りに十分硬 い Young 率を持 つ 円盤 系 を用 い

て 計算し 、 後 に剛体系に外挿した ［10】。 粒子数 23256 個で 、 初期状態では完全秩序状態

（φ6（ρ，
t ＝ 0）＝ ：1）にそろえておき 、 ラン ダム な初期速度を与 えて分子動力学法 （MD ）で

時間発展 させ た 。 Alder 転移がお こ る とされ る密度領域 0．85 か ら O．95 につ い て調 べ た 。

2．1　計算結果

得 られ た φ6 の 時間発展 の 様子 を右に示 す。 　　
1

低密度で は指数関数的に減衰 し、 高密度で

は定数 になっ て い る様子 が見 られ るが、そ

の 間に ベ キ的に緩杓す る領域 （KT 相）が存
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ぜ

在するか ど うか の判別 は難 しい、
　 087 −

＼　 　
丶

　 o．se 　’　　　　　　

　。鸚 ： 二
．

＼
　 。驪 二 　　＼
　 0．91　 −．一　　　　　　 丶
　 o．92　　　　　　　　　　　　　

’
　 0，93 −一一
〇，f
　 i　 　　 　 　 　　 　 　 　 　 lO

　 　 　 　 　 　 　 tirne　step

 丶
x  

丶ψ．
1co

2．2　動 的ス ケー リン グ

　　そこ で 、動的ス ケー
リン グにより相転移点の決定を行 っ た ［11，

121。臨界点近傍で φ6（ε ，
t）

は特徴的な緩和時間 7 を用い て φ6（ε， t）Er
λ
画6（君1の と表せ る。ただ し ε ＝ fiρ一p。11ρc で

ある。くり こ み によ る解析か ら相関長 ξは ξ　 ＝ gexp （
− h1

〜
／言）とい う指数的な強い発散を

示 す。 動的 ス ケ
ール 関係式 丁 ≡ξ

z を用い れ ば T ＝ aexp （
− b1＞7）と、r も同 じ形で 書け

る。従 っ て 、φ6 は KT 転移点近傍で

φ6（・ ，の ＝ 君
冖λ

φ6 （t・xp 　（
一

・1v［i））

と表せ る。ただ し、こ の 式に従 うの は KT 転移点よ りも低密度側 （高温側）の み で ある。従っ

て φ6 を縦軸に t
−x、横軸に texp （

− a1VE ）に と っ て プ ロ ッ トすれば、　KT 転移以下の 密度

は ス ケー
ル され、KT 転移以 上 の 密度は ス ケー

ル され ない こ とになる。

　　ス ケ
ー

ル した結果を図 2 と図 3 に示す。フ ィ ッ テ ィ ン グ パ ラ メ ータは 転移点と a 、λ の

三 つ で ある。どちらも転移点より下側だ けが ス ケー
ル されて い る。
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図 2　 Liquid−Hexatic転移

転移点は 0．901（2）
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図 3　 Hexatic−Solid転移

転移点は O．910（2）

3　結論及 び考察

　　本研 究で は隣接配向秩序の 非平衡緩和過程を調べ 、2 回の KT 転移を確認 した。これ

は KTHNY 理論を支持す る結果で あ る 。 動的 ス ケーリン グによ り、相転移点は 0．901（2）、

O．910（2）と求め られ たが 、
こ れ は Jasterが モ ン テ カ ル ロ で 求めた結果、0．899（1）、0．91 と

良い
一

致を示 し て い る ［13］。 ただ し、これ らの値は
一次転移説 を取るほ か の研究とは異な っ

て お り、こ れ は強い 有限サイ ズ 効果に よる もの だ と考えられ る 。 Zollweg等は有限 サイ ズ

効果に つ い て詳 しく調べ ［14］、サイ ズ が大き くなるに つ れ て共存領域が狭 くな る こ とを報

告 し て い る 。 事実、最初に Alder等が報告 した転移密度は 0．880 と 0．912 で あ り、 その 後

計算能力 の 向 上 につ れ 、
二 つ の 転移密度 は近づ い て い っ た 。 ただ し 、

一
次転移説 を取る場

合は 、二 つ の 密度は純粋な液体が実現す る最高密度 ρi と純粋な固体が実現する最低密度

ρm の 意味とす る。 定義か らρm ≧ρi で ある。KTHNY 説 を取る場合は 、 二 つ の密度は 中

間相で ある Hexatic相の 存在範囲 （ρi ≦ p ≦ ρm ）を意味す る。
　 Zollweg等は熱力学極限に

お い て 共存領域が生 き残 るか どうか はわか らない として い るが 、 本研究にお い て非平行緩

和法で無限系 の 情報を正 しく得て い る とするな らば 、 非 常に狭 い 領城で は あ るが、共存相

（Hexatic相）は存在する と結論で き る。　 最近 の 研 究では 、　Sengupta等が モ ン テカ ル ロ と

くり こみを組み合わせ た議論を展開 し、KTHNY の く り こみ方程式 は
一

次転移 と連続転移

が微妙な範囲にある と報告 し て い る ［15］。 それ によれ ば数値計算で は 二 つ の転移の ク ロ ス

オ
ーバ ー

が見 えて しまい 、どち らか 区別す る の は難 しい 。 本研究に よ り、KTHNY 理論を

支持す る票を
一

票投 じた こ とになるが 、 今後 、 さらに精度が高 く、か っ 決定的な証拠の発

見が待 たれ る 。
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