
高圧下における構造因子のS(Q)と電子状態の実験的･理論的検討
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I-5 高圧下における融解現象の理論的研究
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融解現象を微視的立場か ら理解し,それを統一的VL把握することは統計物理

学者vC琴せ られた重要を課題の一つであーる｡宇宙天体の研究が進みつつあlり ,

例えば中性子星における 1027気圧にも達する高圧が予測されている現在,圧

ヵの領域は低圧 (電子軌道の遷移を含まぬ領域 ,通常 104- 105 気圧以下),

中庄 (価電子の電子軌道の遷移が起る飽軌 104-106気圧),高圧 (内穀電子

の電子軌道の遷移が起る華 軌 1･06- 108気圧),超高圧 (原子が完全に イオ

ン化される領域 108～ 克圧)および超々高圧 (中性子量のように物質は骸物

質化している領域)と分招.て 考えるのが適当であろう-O瞳空の額域におけ る圧

力の魔 対値は,物質にまって異をるO 当面われわれの目標は低圧と串圧等あ る o

低圧においてば物質における分子の凝集力の起源のちがいが融解現象にどの
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ような質的なもがいを生ずるかを理解す ることが,われわれの課題である｡ 目

下不清一性気体ゐ固休と金属の融解現象の実験値を整辞し,そのもがいが原子が

剛いか軟いかを表わす相互作用モデノレでかな りよく整理されることが判 った｡

今後はこのようをモデルの特性の統計力学的研究を分子力学の方法を中心とし

て進める予定である｡

fcc の 〔"S が示す融点慶大の現象は加圧により ds電子が 5d.軌道に遷移す

ることに関連 して起る中庄領域 の現象であるとわれわれは予想している｡こあ

融点穣大現象は一応現象論的には考察したが ,今後は上のような電子遷移との

関連を追求して行尊たいo

韮-1単純なNFE近似の成り立たない液体金属の電子状態

qィォン相関を考慮した場合の Matsubara-1Toyozawa模型 "
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殆 んど自由な電子の近似が破綻をきたすような液体金属の電子状態に,液 体

の イオン棉閑が どの様に反映 されているかを調べるための理論を立て,又,逮

に与え られた電子状態か ら,イオン相開に醍する情報を取 り出す方法を導 くの

が目的である｡

遷移金属の様に,固相での電子の状蓮が狭いバン ドで与えられる物質では,

液 体vTL在 って も強 く束縛された電子の近似 (tight-binding approxim-

ation)が,電子構造を知る上での近道であると考え.られるO

一方,不規則系に対する tigh七一一bind_ing近似として,半導体の不純物伝

導の問題を取 り上げた Matsubara-Toyozawa の 琴 論 (以 後 MT模

型 と呼ぶ)があるが,液 体と,半導体の不純物の間静 との太質的な相違は,節

者vc於ては,液休イオンの配置に隣して局所的な秩序が残 されていることであ

る｡ しかも,強 く束縛 された電子は,殆んど自由を電子 (NFE)に比べてはる

かに敏感VZ:,この q局所的秩序 "を感じると想像されるO したがって ,正し小

電子状態を求めるためには,液 体のイオン相関が何 らかの形で理論vc組み込ま
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