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　　　Abstract－The　Characteristics　of　the　diffusion　process　of　quasicrystal　are　studied　for　one－di－

mensional　and　two－dimensional　models　by　the　eonventional　Monte－Carlo　simulation．　For　one－di－

mensional　model，　the　tracer　diffusioR　coefficients　of　an　isolated　particle　are　calculated　for　the　three

types　of　the　lattice　models，　i．　e．　single　crystal，　binary　solid　solution　and　quasicrystal．　The　charac－

teristics　of　diffusivity　of　one－dimensional　quasicrystal　model　are　derived　from　comparison　among

the　three　types　of　models．　For　the　two－dimensional　model，　the　characteristics　of　diffusivity　of

quasicrystal　are　discussed　by　comparison　wi£h　those　of　the　honeycomb　lattice．　Especially，　concen－

tration　dependence　of　diffusivity　on　the　two－dimensional　Penrose　lattice　is　calculated　and　the　ef－

fects　of　interatomic　potential　are　discussed．

1．緒 言

　シェヒトマンらωの発見した準結晶は従来の結晶学で

は説明のつかない5團対称性を有し，非周期的でありな

がら長距離方位秩序性を持ち合わせていた。このような

特異な構造を持つ準結晶の拡散機構は今のところ明らか

にはされてはいない。そこで本研究ではまず一次元で，

単結晶モデル及び二元系全率固溶体モデルを作成し，そ

れに関するトレーサー拡散係数をモンテカルロ法により

求め，その温度依存性を調べた。次に，一次元準結晶モ

デルであるフィボナッチ列に対して，同様の計算手法を

適用し，その拡散挙動を調べた。つまりトレーサー原子

に関する高低二つのポテンシャルの並びをフィボナッチ

列とし，二つのポテンシャルの高低の比を変化させ，系

の温度をIOOOK及び300Kに設定してトレーサー拡散係

数を計算し，その温度依存性，ポテンシャル依存性を調

べた。

　さらにこの計算方法を＝二次元に拡張し，二次元準結晶

の拡散過程をシミュレートした。まず，結晶の典型例と

して，蜂の巣状格子モデルのトレーサー粒子一個に関す

る拡散係数を計算し，同様の方法で二次元ペンva・一一ズ格

子モデルのトレーサー粒子一個の拡散係数を求め，両者
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を比較した。これより二次元ペンローズ格子上の孤立粒

子の拡散挙動を調べることができる。つぎに，拡散の濃

度依存性を調べるために系に周期的境界条件を課し，同

様の手法でトレーサー拡散係数を求めた。ここで二次元

ペンローズパターンについては，グリッド法により作成

される，周期的ペンローズパターン（PPL）を用いた。

2．計算方法

　2．1　一次元準結晶の拡散のシミュレーション

　一次元準結晶の拡散過程をシミュレートしトレーサー

拡散係数を求めるために，数直線を用意する。この上に

等冷語で，トレーサー原子に関するポテンシャル列を置

き，この値を変化させることにより様々なモデルを構築

することが可能となる。つまり，ポテンシャル列の高さ

が，すべて一落の場合は一次元単結晶モデルとなり，高

低二：つの値を持つポテンシャル列の並びがフィボナッチ

列のときは一次元準結晶モデルとなる。さらに，こく7）ポ

テンシャル列の並びをランダムにすると二次元全率固溶

体モデルとすることができる。

　本研究では，確率論に基づくシミュレーション手法で

あるモンテカルロ法を用いてトレーサー粒子の拡散過程

をシミュレートし，これより無次元化した拡散係数を求

めた。以下にその具体的な手法を示す（2”5）。

（1）数値線上に100個のサイトを準備する。ただしサイ

　ト両端には周期的境界条件を課すものとする。

（2）サイト上の任意の点にはトレーサー原子を1個置く。

　このときトレーサー原子は乱数を用いて数直線上の特

　定のサイトにかたよることなく置かれ，この場所は拡

　散する粒子の原点として記憶される。

（3）　トレーサー原子に関するポテンシャルをUeVとす

　ると，トレーサー原子がこのポテンシャルを越える確

　率は

P＝exp　（一　U／kT） （1）

で与えられる。ここでhとTは各々ボルツマン定数

と絶対温度であり，温度は1000Kと300Kに設定する。

また，ポテンシャル値は0．2eVとした。なお，（1）式で

Uを変化させることは，系の温度を変化させること

に対応し，ひ／hTの値が同じであれば，同じ結果を

得ることができる。したがって，O．2eVに設定して行

われた本計算の結果は一般性を失うことはない。

　この確率Pと一様乱数R∈〔G1〕との大小を比較

　することによりトレーサー原子が移動しうるか否かを

　判定する。もしR〈Pであるならトレーサー原子は

　移動可能とし，また，R≧Pであれば移動不可能とす

　る。

（4）　トレーサー原子が移動可能であるとき，有効細孔濃

　度Vを求める。Vはトレーサー原子の両隣のサイト

　に他のトレーサー原子が存在しない場合はV　＝　1．Oで

　あり，両隣のサイトの一方のみが有効であるときは

　γ瓢0．5，両隣のサイトにトレーサー原子が存在する

　ときはy；0．0である。トレーサー原子の移動判定は

　拡散係数の値が収束するまで繰り返される。この判定

　回数を全モンテカルロステップとし，Vは全モンテ

　カルロスチップに達するまで加え続けられる。

（5）全モンテカルロステップに達したならばVの和は全

　モンテカルロステップで平均化される。又，トレーサー

　原子の平均二乗変位〈R2＞も求められる。＜R2＞は

　拡散前と拡散後の原子座標との距離の二乗から計算さ

　れる。この段階で相関係数！は求めることが可能とな

　る。相関係数は移動題離と移動回数の比で表わされ，

　　〈R2＞
f＝＝

　　　nR　2

（2）

　で与えられる。ここでλはジャンプベクトルの長さを

　表し，nは全移動回数を表す。

（6）以上の操作を多数繰り返し，それらのサンプルの

　V，ブを平均化しこれらのパラメーターより無次元の

　トレーサー拡散係数Dtを求める。すなわち

D，＝　V・　W　・f

ここでWはジャンプ頻度因子を表し，

（3）

　　　W＝　IP’exp（U／hT）1／V　（4）

で与えられる。Pは平均移動確率であり，移動判定回

数に対する移動回数の比で表される。

　この計算手法を一次元準結晶モデルに適用するため

には，高い値と低い値をとる2種類のポテンシャル値

を用意し，ポテンシャル列の並びをフKボナッチ列と

すればよい。なお，二種類のポテンシャル値，U，と

σ，はこれらの平均のポテンシャル値：が0．2eVとなる

ように設定されている。

　U，とU2のポテンシャル列の並び方を乱数を用い

てランダムな並びとすることで二元系全率周溶体モデ

ルが作られる。U，とU、の存在比および二つのポテ
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ソシャル値を，一次元準結晶モデルの場合と同様に設

定することで，一次元準結晶と二元系全率固溶体の

Dtを比較することができる。

　2．2　二次元準結晶モデルにおける拡散のシミュレー

　　　　シNン

　ペンm一ズ格子モデルにおける拡散の濃度依存性を調

べ，これとMurchとThomの求めた蜂の巣状格子モ

デルの，トレーーサー拡散係数の濃度依存性とを比較する

ことにより，二次元結結晶の拡散機構の特性を考察する。

なお蜂の巣状格子モデルはβ”一アルミナ申のNaサイ

トがつくる格子をモデル化したものである（2）。

　二次元系の計算は，2．！で用いた方法を二次元に拡

張させて行なった。まず，蜂の巣状格子モデルおよびペ

ンW一ズ・パターン上にトレーサー原子を一個置き，そ

れぞれについてエ）tを計算した。次に，蜂の巣状格子モ

デルとペンローズ・パターンに周期的境界条件を課し，

D，の濃度依存性を調べた。二次元ペンローズ・パター

ンに周期的境界条件を課すためには，グリッド法（6＞によ

り作成される，周期的ペンm一ズ・パターン　（PPL）

を用いた。これは，グリッドベクトルの黄金比τを有理

数の近似値に置き換えることにより得られるペンW一ズ・

パターンである。本研究ではτの近似値は5／3に設定

した。Fig．！に，計算に用いた周期的ペンm一ズ・パ

ターンを示す。ペンローズのタイルの頂点が拡散粒子の

サイトとなり，その辺が拡散のパスを表す。

ペコ

／
i＼、

Fig．！　Two－dime簸sional　periodic　Penrose　lat－

　　　　tice，

二次元系の拡散のシミュレーションでは無次元化温度

T“を用いることで，拡散条件である温度，

作用エネルギーを表わした。つまり，

T＊　＝＝kT／　e

原子問相互

（5）

で管は表わされる。ここでεは原子問相互作用を表し

ε＞Oの時はトレーサー原子間に引力が働くものとし，

ε＜0の時は斥力が働くものとする。

　また，トレーサー原子の移動確率は

P＝expl一（U十ms）／h］ （6）

で表わされる。ここで，mは最近隣サイトに存在する

原子数である。

　また，びはε＜0のとき，m’を（配位数の最大値一

1）として，（6）式においてU＋m’εn・0となるように

与えられる。なお，蜂の巣状格子モデルと二次元ペンロー

ズ格子モデルの有する配位数は異なるために，Uはそ

れぞれ異なる値で設定される。すなわち，蜂の巣状格子

モデルにおいては，m’は2であるから，　Uは2εで与

えられる。一方，こ二次元ペンm一ズ格子に関しては，m’

は6でありUは6εとなる。温度はεを単位とした無

次元化温度T’で表されるため，以上のようにUを設

定すると，二次元ペンU一ズ格子で磐は蜂の巣状格子

モデルのそれの3倍の値に設定されなければ，絶対温度

は同じにならないことがわかる。両者の結果を比較する

際には，この点に注意する必要がある。

3．結 果

　3．1　一次元モデル中の拡散係数

　3．1．1　単結晶の拡散係数

　ポテンシャル値を0．2eVとし，全モンテカルロステッ

プ数を10000とした場合，300K，1000Kにおいて，　Dt

はそれぞれLOO2と1．011となった。これより本計算では，

一次元単結晶のDtは0．2％から1．1％の誤差の範囲で理

論値である1．0に収束したと言える。

　3．葉．2　二元系全率固溶体中の拡散係数

　2つのポテンシャル値の差を大きくするにつれ，二元

系全率固溶体のDtは単結晶に比べ低下した。なお，　Dt

の収束を促進するため，全モンテカルロステップ数は

20000とした。具体的な数値を以下に示す。

　T＝1000Kにおいて，ひFび，＝・0．2eVの状態からU，＝

0．17eV，　U、＝0．276eVに変化させるとD、＝0．97と僅：か
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に低下した。さらにU，とσ，の差を大きくし，U，＝

0．15eV，σ，　＝O．247eVとすると，　Z）t＝0，77まで低下し

た。7薫300Kでも同様のポテンシャル依存性がみられ

たが，Dtの低下の程度は高温の場合よりもかなり著

しくなる。U，＝σ2＝0．2eVからU，＝0．15eV，σ2＝

0．276eVにまでポテンシャル値を変えると，　D，　・1．0か

らD，一〇．27にまで低下することが確認された。Table．

1にT　・300KとT＝1000Kにおける全率固溶体のトレー

サー拡散係数を示す。これらの結果から，二元系全率固

溶体中のトレーサー粒子の拡散には強い温度依存性があ

ると言える。

Table．　！　’1’racer　diffusion　coefficient　for　the

　　　　　solid　solution　models　（T＝＝300K，

　　　　　loeoK）．

So王id　soluし10a繊ode1

沿ot巳n乞二al　value

@　　　　（eV｝

1000K
u1 u2

300K

0．20
O．　17

O，　15

0．20

O．　247

O，276

1．00

O．71

O．27

1．01

O．97

O．77

　3．1．3　一次元準結晶のトレーサー拡散係数

　Table．2にT　・300KとT　・・1000Kにおける一一一’i次元

準結晶のDtを示す。これより，2つのポテンシャル値

の比を大きくして行くと，一次元丁丁最のD，は単結贔

のとる値から低下して行く。また，一次元準結晶と二次

元全率固溶体のD，をそれぞれ比較すると，T　・1000［K，

T　・・　300Kの両条件下でZ）tの低下の度合は一次元準結晶

の方が著しく，これは準結晶特有のポテンシャルの配列

が拡散の低下の原因となっていると考えられる。

Table．　2　Tracer　diffusioR　ceefficient　foy　the

　　　　　one－dimensioRal　quasicrystal　mod－

　　　　　els　（T＝300K，　loooK）．

③躍＆s乏crンst＆1　鰹｝ode工

Pote皿tユal　value
@　　　　【eV｝

3〔｝OK 1000K
u1 u2

0．20
O，　17

O．　15

0．20

O，247

O，276

1．0◎

O．51

O．23

1．01

O．87

O．64

単結晶及び二元万全率固溶体モデルに比べ低下する事が，

以上の結果から明らかとなった。この拡散性の低下の原

因が準結晶モデルの短距離秩序によるものであるかどう

かを調べるため，局所的なポテンシャル列の乱れをフィ

ボナッチ列に導入する。

〈計算方法〉

　高いポテンシャルに対応する番号を0，低いポテンシャ

ルに対応する番号を1とすると，局所的な2組のポテン

シャルの数はそれぞれTable．3のようになる。これか

ら，二元系全率固溶体の00ペアの数は，フィボナッチ列

のそれより著しく多く，それが拡散性に影響を与えると

考えられる。なお，フィボナッチ列において00ペアが1

つだけ表れているのは，周期的境界条件のためである。

フィボナッチに対する局所的な乱れの導入は，以下に示

す3通りの方法で行った。

Table．　3　The　local　poteRtial　pair　numbeys　in

　　　　　I？ibonacci　sequence　or　binary　solid

　　　　　solution．

0　　1 0　0 工　　1

Bin＆ry　麟Olid

@　露01ution

48 正5 37

FibonaCCl
唐?畷ｕｅｎｃ?

76 1　　　　　　23

（1）フィボナッチ列のポテンシャルペア00，01，慧の存

　下半を変化させずに，ポテンシャル列に局所的な乱れ

　を導入する。つまり，ある低いポテンシャル（これを

　iとする）に注目し，その両隣のポテンシャルを調べ，

　隣に1つだけ高いポテンシャル（これを0とする）が

　存在する場合，1と0を交換する。

（例）！［璽】　一1［コ

（2）00ペアの個数を増加させ，ポテンシャル列を乱す。

　ただし00ペアは孤立して系全体に均一に分布させる。

　つまり，ある低いポテンシャルに注目し，その両隣iの

　ポテンシャルを調べ，両隣が高いポテンシャルである

　場合，低いポテンシャルと高いポテンシャルの一方と

　を交換する。

（例）1［重］1一一一…i［璽】！

または

3．1．4　一次元準結贔の拡散性と短距離秩序

一次元系において，任意の温度下で準結晶の拡散性は，
1［璽］！
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（3）00ペアの個数を（1），（2）のような制限を課さずに増加

　させる。つまり，ある低いポテンシャルに注目し，両

　隣のポテンシャルを調べ，隣に高いポテンシャルが存

　在したなら，低いポテンシャルと高いポテンシャルを

　交換する。この場合，00ペアは孤立することなく増加

　する。

＜結　　果＞

　T＝300K，　U、＝0，17eV，σ2＝G．247eVのもとにお

いて，フィボナッチ列をなすポテンシャル列に局所的な

乱れを導入し，トレーサー拡散係数を計算すると以下に

示す結果が得られた。

（1）00，el，11の存在比を変えずに局所的な乱れを導入

　する事で，フィボナッチ列を50回乱しても，拡散性に

　は変化がみられず，最初の値，D，＝0．51のままであっ

　た。

（2）高いポテンシャルペァを孤立して分布させ，その数

　が二元系全率園溶体モデルと同じ15個になるようにフィ

　ボナッチ列を乱すと，拡散性に変化がみられた。すな

　わち，D，＝O．51からエ），・＝　e．57までトレーサー拡散係

　数は上昇した。しかし，二元系全率固溶体モデルの

　D、＝0．71までには到らなかった。

（3）高いポテンシャルペアを孤立させずに増加させると，

1．0

o．g

o．8

O．7

O．6

レ

A　o・5

0み

a3

02

O．1

tw

　o．o
　　O　　　　　　2　　　　　　4　　　　　　6　　　　　　8　10　12　14

　　　Number　of　OO　pairs
Fig．　2　The　tracer　diffusion　coefficient　Dt　as

　　　　a　function　of　the　number　of　Oe　pairs．

この場合も拡散性に変化がみられた。このときの拡散

性の上昇は（2＞の場合に比べて顕著であり，高いポテン

シャルペアが15個の時，フィボナッチ列のDtは，二二

下冷全率固溶体のD，に近い0．70まで上昇した。：Fig．

2にこの時の高いポテンシャルペアの数とDtの値と

の関係を示す。

　（2＞と（3）の結果を比較すると，一次元系では，高いポ

テンシャルが均一に孤立して分布するとき，トレーサー

拡散係数は低下するという事が言える。したがって，

一次元準結晶における拡散性の低下は，ポテンシャル

列の局所的な秩序により説明できる。

　3．2　二次売モデル中の拡散

　3．2、屡　蜂の巣状格子モデル中のトレーサー拡散係

　　　　　　数

　Table．4より蜂の巣状格子モデル中におけるDtの値

は，トレーサー原子が一個の場合，サンプル数モンテ

カルロステップを共に増加させて行くとしOに収束する

事が分かる。周期的境界条件を課し，モンテカルロステッ

プを200ステップとすると1．oeo3となり，0，03％の誤差

の範囲内で理論値に一致する結果が得られた。

Table．　4 Dt　of　the　honeycomb　lattice　model

for　an　isolated　particle．

Sa田ple8　nu皿ber MC　steps Dt

300
T00
Q00

　50

@80
Q00

1．0076

O．9999

P．0003

　Fig．3に蜂の巣状格子モデルの相関係数fの濃度依

存性を示す。曲線①，②，③はそれぞれT＊＝1．0，T＊　＝＝

◎。（原子間相互作用なし），T＊＝＝　一〇．5におけるfの濃度

依存性の曲線を表わしている。曲線②から原子間相互作

用が働かない場合は，！はトレーサー原子の濃度ρに比

例して，！＝1．0（ρ＝1％）からf・一〇．33（ρ＝99％）

まで，直線的に低下した。原子平絹互作用を考えると，

曲線①からε＞0の場合はlr＊＝・。のときに比べfは同

じ原子濃度において，大きな値をとることが明らかとな

る。又，ε＜0の場合は曲線③より，／は原子間相互作

用が働かない：場合より小さな値をとるといえる。

　次に，Fig．4に蜂の巣状格子モデルのD、の濃度依存

性を示す。曲線①，②，③はそれぞれT“＝1．0，T㌦

・・，T“　・・　一〇．5におけるDtの濃度依存性の曲線を表わ

している。原子間相互作用を考えると，曲線①から，
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The　tracer　correlation　factor　f　as　a

function　of　the　particle　conceBtration

R　for　the　honeycomb　lattice．　The　curves

O，　＠　and　＠　denote　T＊　一一1．O，　Ron－in－

teractiRg　particles　and　T＊＝　一〇．5，　re－

spectively．

の時はT＊　一〇・における1）tの曲線の下に位置すること

が分かる。また，曲線③よりε〈0の場合はT＊　・…の

エ）tの曲線より上に位置した。以上の蜂の巣状格子モデ

ルの！およびD、の結果はMurchとThomの結果と一
致する〈2＞。

　3．2．2　二次元ペンローズ格子中のトレーサー拡散

　　　　　　係数

　Table．5にトレーサー原子が一個の場合のDtは0．92

に収束すると言える。しかし，Dtの値のゆらぎは大き

く，これはペンローズ格子の拡散の特徴の一つであると

考えられる。

　このように，トレーサー原子が一個の時，蜂の巣状格

子モデルに比べ，ペンm一ズ格子のD。が低下する理由

として，ペンローズ格子の持つ異方性が挙げられる。移

動距離の二乗平均は

〈R2＞＝nA　2十£si’sj
　　　　　　　藍キ1

＝nA　21！　十（2cos　eiD　／nl

　　　　　　重キ」

（7）

（8）

10

1

の

Q　　lo

10
一一@2

　　　O　10　20　30　40　50　60　70　80　90　100
　　　　　　　　　　　　p（　o／o　）

Fig．　4　The　tracer　diffgsion　coefficieRt　Dt　as

　　　　a　fuRction　of　the　particle　concetratioR

　　　　，o　for　the　honeycomb　lattice．The　curves

　　　　O，　¢　and　＠　denote　T＊＝1．0，　BoR－in－

　　　　teractiRg　particles　and　T＊　＝＝　一〇．5，　re－

　　　　spectively．

Tab｝e．　5 Dt　of　Penrose　lattice　model　for　aR

iso｝a£ed　particle．

S登皿Ples　nu田ber MC　steps Dt

2◎0

T00
Q00

　75

@75
Q00

0．8763

O．9133

O．9216

で与えられる。ここでθ　ijはi番目とj番目のトレーサー

原子のジャンプ方向のなす角であり，nはジャンプ数で，

λは粒子i個の移動距離を表す。また　　　　は平均を

とる事を意味する。これより，相関係数／は

　　　　　　　　　　　　　　　　　E　cos　e
　　　　　　　〈R2＞　　　　　藍キ」　i」
　　　　！罵薫㌃塘　　nλ　2　　＝1慧｝｛！＋　　　　n　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　l　（9）一

で与えられる。拡散経路に等方性のある蜂の巣状格子に

ついては，（9）式の（Σcosθ、」）／nは0であることが明
　　　　　　　　　正蛸
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らかで，／は1．0となる。一方，ペンローズ格子のfは

0．92であるから，（9＞式において，

　　£　cos　e　ii

lim　i蛸

n－co　n

（10）

は，一〇．08となる。ペンローズ格子はその異方性ゆえに

！は蜂の巣状格子モデルの1．0に比べ小さくなる。トレー

サー粒子が一個の場合，V，　Wは1．0であり，（3）式より

ペンローズ格子のDtは小さくなる。

　次に，：Fig．5に二次元ペンローズ格子のfの濃度依

存性を示す。A，⑳，醐からなる曲線は，それぞれT“＝：

一　2．0，T＊＝∞（原子間相：互作用なし），　T＊・・2．0におけ

る！の濃度依存性を示す。原子間相互作用が働かない場

合は，pに比例してfは0．92（ρ＝：1％）から0．4（ρ＝

99％）まで直線的に低下した。

　原子間相互作用を考えると，斥力が働く場合，すなわ

ちε〈0の時は，Aからなる曲線から，　fは原子間相互

作用の働かない場合に比べ大きくなることが分かる。ま

た，引力が働く場合，つまりε＞0の場合は，翻からな

る曲線から，原子問相互作用の働かない時より／は小さ

な値：をとる事が明らかとなった。

　これらの結果より二次元ペンU一ズ格子で原子間相互

作用が働くと，／の曲線の相互作用のない場合との偏移

は，蜂の巣状格子モデルにおけるそれとは，逆の符号を

とる事が明らかとなった。これは，ペンローズ格子の配

位数が局所的に異なるためであると考えられる。すなわ

ち，原子間相互作用が引力の場合，より配位数の多いサ

イトの周辺では，原子間相互作用によるエネルギー利得

が大きくなるので，そのサイト周辺に原子が引きつけら

れる。これより，配位数のより少ないサイトを原子が移

動することが多くなるので，！は低下する。一方，原子

間相互作用が斥力の場合，配位数の多いサイトも拡散の

サイトとして有効に働くようになり，！は大きくなる。

　次に，：Fig．6に二次元ペンローズ格子のD，の濃度依

存性を示す。曲線①，②，③はそれぞれT“・・2．0，7＊＝

・。，T“　・一2．0に関するD，の濃度依存性を表わしてい

る。原子間相互作用が引力の場合，つまりT＊＝＝2．0の時，

Dtの濃度依存性は，蜂の巣状格子モデルにおけるT㌔

1．0のD，の濃度依存性と比較すると，原子間相互作用が

ないD，の曲線と相互作用がある場合の曲線間の偏移の

大きさは，ほぼ同じであると言える。ペンローズ格子に

おけるT“・・2．0は，蜂の巣状格子においてT＊＝2．0／

3．0に相当する。MurchとThornの結果によれば，蜂

1．O

O．9

O．8

Q7

Q6

触Q5

Q4

O．3

O．2

O，1

o．o

　O　10　20　30　40　50　60　70　80　90　100
　　　　　　　　　　p（　o／o　）

Fig．　5　The　tracer　correlation　factor　f　as　a

　　　　function　of　the　particle　conceneration

　　　　p　for　the　two－dimensional　Penrose

　　　　lattice．　Here　solid　square，　solid　circle

　　　　and　solid　tyiangle　denote　T＊＝2．0，　non－

　　　　interacting　particles　and　T＊　＝一2．0，　re－

　　　　spectively．

の巣状格子におけるDtの曲線の偏移は，弾＝2．0／3．0

の方がT＊＝1．0よりも大きいことがわかっている（2）。

したがって，同じ温度で比較した場合，ペンローズ格子

におけるDtに及ぼす粒子間質互作用の影響は，蜂の巣

状格子モデルにおける場合ほど大きくないことが推測さ

れる。

　一方，原子間相互作用が斥力である場合，つまりT＊

が一2．0の時，原子問網互作用がない場合と相互作用が

ある場合の曲線間の偏移の大きさは，蜂の巣状格子モデ

ルのT“　＝＝　一〇．5におけるそれと比較すると，二次元ペン

m一ズ格子の方が小さいと言える。MurchとThom
の結果（2）と比較すると，T“　・＝　一2．0の時のペンw一ズ格

子のDt曲線の偏移は，　T“＝一1．0の時の蜂の巣状格子

モデルのそれと同程度である。ペンローズ格子における

T＊＝一2．0は，蜂の巣状格子のT“　・・　一2．0／3．0に相当

する。蜂の巣状格子ではT＊＝一　2．0／3．0の方がT＊＝

一1．0よりもD，曲線の偏移が大きくなる。

　以上の結果から，粒子間相互作用が存在する場合，斥

力，引力にかかわらず，その影響はペンローズ格子に関
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Fig．　6　The　tracer　diffusion　coefficient　Dt　as

　　　　a　function　of　the　particle　coBcentration

　　　　io　．for　the　two－dimensional　Penrose

　　　　｝attice．　The　curves　O，　＠　and　＠　de－

　　　　Rote　T＊＝2．0，　non－interacting　particles

　　　　and　T＊＝　rm　2．e，　respectlve｝y．

しては，蜂の巣状格子ほど強くはないことがわかった。

この原因としては，ペンm一ズ格子の配位数が蜂の巣状

格子のそれより大きいので，粒子問の結合の影響が相対

的に小さいことがあげられる。

4．結 言

　一次元モデルにおいて，三つのモデルに関する拡散挙

動を比較すると次の事が言える。

ω　単結晶モデルのトレーサー拡散係数は温度に無関係

　に1．0に収束する。しかし，二元系全率固溶体及び，

　一次元準結晶モデルのトレーサー拡散係数には温度依

　存性がみられる。なお，温度低下に伴う拡散性の低下

　は一次元準結晶の方が顕著である。

（2＞任意の温度において，二元系全率固溶体及び一次元

　準結晶モデルの二つのポテンシャル値の比を大きくす

　るにつれ，どちらのトレーサー拡散係数も低下する。

　この場合も，拡散i生の低下は一次元準結晶モデルの方

　が著しい。

（3＞…次元系において，準結晶の拡散性の低下は局所的

　な秩序のために生じ，準結晶の持つ長距離秩序のため

　ではないと考えられる。

　二次元系に関する拡散挙動については次の事が明らか

となった。

（1）　トレーサー原子が一個の場合，蜂の巣状格子モデル

　のトレーサー拡散係数は1．0となる。一一方，二次元ペ

　ンローズ格子のトレーサー拡散係数は0．92をとり，蜂

　の巣状格子モデルに比べ低下する。これは，ペンロー

　ズ格子の持つ異方性による。

（2）　トレーサー拡散係数に及ぼす原子問相互作用の影響

　は，二次元ペンローズ格子では蜂の巣状格子モデルよ

　りも顕著ではない。これは，二次元ペンローズ格子の

　有する配位数が蜂の巣状格子のものより多いためであ

　る。　　　　　　　　　　　．
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