
松浦 満 ･米沢富美子

如何をる効果を もた らすかを検討してみたい.水銀の電子的性質vCは 且レベJV

の位置が大 きを効果をもた らす と考えられているC 又,従来,単純な金属とし

て扱われていた重いア)Vカリ金属では,比較的 フェ)1/ミ面の上近 くvcd_Vベ/レ

があ り,それが圧力をかけるとともに低いエネ′レギーVi:下って くる事が知られ

てお り,与の事は融解の間藤とt･関連 していると考え F,れるO これ らのよう夜

間好 を考える瞭vc,a Vベプレの効果が表面に出された取扱いは有効である｡以

下･,現在 ,主に検討してみたいと考えている事をあげるc

1) 電気抵抗,-熱起電力,Kni如 t shiftS を ど液 体金属の電子状態vTLdレベ

)Vの存在 (時に,フェ)VミVベプレに相対的を位置)がどのような効果を持た

らすか｡

2) tra′nsition-metal pseud_opotentialを摂動で扱えるとすると,単

純恵 pseudIOPOtentialの場合爪 をされているのと同様vt,電子による間

接的な効果を含んだ有効 イオン間相互作用が定義出来るが,それば どのよう

な意味を持つか,定性的 ･定量的査検討をする.

5) 高圧下では,内穀 土ネ′レギー,dIVベJVのエネルギーの シフトにより

pseuaopQtentialが変化する事を伝導電子の遮蔽効果の変化 とともに考

慮し,高圧下で液 体金属の電子的性質,有効 イオンFg-1相互作用がどのように

変化するか｡

亜-1液体金馬の格子模型に対するモンテ･カルロ法

東工大 ･塾 米 沢 冨 美 子

液 体金鹿原子の高次分布関数を求める方法として, (1)実旗的vt求めるO

(2)瑠論的忙計算する｡ (5)計算板を使 って simulateする. の 5､つが考
l

え られるが,現在のところ実験的手段か らは 5体以上の分布的数に苅する十分

な情報が得られない. 一方,理静的にも,第一原聾か ら尊 くことは もちろん標

準的な近似法 も確立されていない｡ したが って,軽々の仮定の下に計算撮 ･実

験vcより高次分布的数を計算する方法がい くつか試み られているO
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液捧金属の格子模型に対するモンテ･カJVロ法

我々の グJv-プでは鞭体金尿の格子模型か らひき出される結論を徹底的vcノ調

べつ くしたい.とい う意図を もっているが,その一端 として格子模型の軽んいで,

原子 の高次分布関数をモンテ ･カ′レロ法を使 って計算するO さし当っ､ては イオ

シ闇ポテンシャJVに対してば,pain近似を用いる｡ 大 体の方針は以下に述べ

る通 りである｡

単純立方鮭晶で, nxnxn個の格子点か ら怒る立方体を とり出す ｡ 各格子

点上に軟 体原子が存在する藤率は密度 Cで与えられる.(C-Ni/N-Ni/n5,叩iは

この立方体の申UCある液 体原子の数)o Ni個の原子を N (≡ n5- 僧の格子点

上にば らま く異る配置の数は NCNi個あるo 配置aの もつエネルギー uaは イ

オン醍 pairポテンシャJVの和で与え られるo この時,周期的境界条件を採用

し,pairポテンS/ヤ ルの及ぶ距巌 ,言い変えると何番 目の隣接格子隈までの

ボランS/ヤ ′レを取 り入れるかは,次の椋にして決めるC す食わも,i香 呂の隣

接格子闇の臣寝を ･ri,i番目の隣接格子の数を ni,イオン間 pairポテン5'i
ヤ ′レを 甲(r)と書き,果敢ポテンシャル ､¢iを ¢i= ∑ ni 甲(ri)で定義す

5=i

する0億 度 8を与えた時, 再 i+.-¢iト/l¢ilく 8となるような iがみつ
かれば,uaを決めるイオン間 pairポァン5'ヤ JVは i･th neighDOurまで

のものを考慮すること忙しでお くo 全ての可能を サ ン プ JVNCNi備について

Uαを計算 し,Pa=exp卜 βUα〕,uα=pα/慧pαruaはαという配置

が実額する規格化された際率 )か ら,ダ(21,Lg(5'etc が決定出来れば,寵巣は

モデルの範囲で厳密VCをるoしかし･実際には･NCNiは非常に距大在 ものVC

な り,計算榛の容量を越えるO そこで･NCm 個のうちの一部のサンプルのみ

を選び出して,全 体のアンサンプ′レを sim111ate するものとして扱 うわけであ

るが,-この時,サンプ/レを套び出す ciriteriofl'ば,そのサンプ/レの組が,ち

とのアンサンプJVを良 く近似 しているように,モンテカルロ法tItより確率論的
r

UTL選び出すのである｡

配置 aか ら配置 βに移る 1ステップの確率を pαβ (20)と書 くと,配置の

つなが りは確率行列 pap･を通してのマ TVコフ過程 と解釈できるOこの確率過

程が収束するための必要 ･十分条件 ① エ′レゴ- ド条件,② 定常条件 ∑ uct
l a
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米沢富美子 ･/j､川 泰

piLβ-uβであるoしたが って ,モンテカルロ法は鮭局, Iの (1), (2)
の条 件をみたす Pαβ を選んで ･マルコフ過程の間藤をプログラムすることに

なるo (1)･ (2)の条件があ-て も,pαβ はユニークに戻 らないので Pap

として微視的な可逆性 uαPαβ=uβPGα を用いて

三組 =曇且=旦=e~βrUβ~ua)
pβα uα pa

によって Pαβ を決めるO

蕊-2 格子模型による諸近似o:,)比較と多体力の検討

京大 ･理 ′J､ 川 泰

液 体の統計力学の conventionalを立鯵は二体分布陛数に対する積分方程

式であ り,LYvon-ヨorn-C-reen eoi,Kirkwood eq.Hyper-Netted-

chain eq.. Percus-Yevick eq.等があ り,この見方に沿ってより高次

の多捧柏粥を入れる考え方があるが,その他vC物性桝の液 棒金臨研究会 (本誌

10月号に輔告掲載予定)で述べたように ,近臣鹿の多体相的を重視する Bethe近

似的立歩があり,hard.spheTeが essentialを high a.ensity fluid

に対してはこの見方の方が よいと考えられるが,三次元連続空僻でこれを行 う

のは事実上不可能と思われる｡

格子化するのは致命的をこともありうるが,考え方と結果を比較するためvC

格子系vTL限って種々の approachをしてみたいo

例えば話髭提供で述べた Kj.kuchimod_elについて,額分方程式的扱いも

行い,Kikuchiの方法VCよる結果と比較する｡ また三粒子が一辺が 2nd-

neighbOu_rd.istanceの'正三角形vC配麓したときVZ:三体力が働 くといった

最 も簡単な三体力横型でその効果を誠べてみることも可能である｡ このような

模型での電子状態も調べてみたいo京大 ･理の種村正美 ･小倉久和両君 との

グループで研究を進めている｡
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