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イオ.ン穀が小さ くて伝導電子 とイオγとの相互作用 (正確にけ pseudo-

potenもial)を摂動 として 2次までとるq)が十分良い近似であるよう夜,い

わやる q単純を金属 "の全エネ,Vギーはイオーンの配置によら食い部分と,イオ

ン間対相互作用の和から成る部分ノに分掻して記述することLがで きるo このとき

イオン間対相互作用は･,直接 クーロン相互停滞 と伝導電子の偏転 (遮蔽効果)

を通じての間接相互作用の和 とか ら成 っているO

-伝導電子 とイオンの相互作用 として Ashcroftの pseud_opotenもialを

用いて,アルカリ金属と zn,Alおよび pbのイオン間有効相互作用を融点直

上に相当する場合について計算した O その際,遮蔽効果に電子琴相互作用の高

次の効果,いわやる exchangeおよび coTrelation の効果をとり入れるこ

とが重要であることがわか った｡この多電子効果を,長波長夜隈で遮蔽効果が

compTeSSiDility sum r.JleとコンVステン トであるように考慮に入れた

誘電関数を用いて得 られた鮭巣は,常圧下での政 体金属の イオシ系の構造をよ

く説明することが計算機実験により確かめ られているイオン間有効相互搾用 と

かな り良 く一致 している｡ (話穿提供の田中氏の項参照)

最近圧力下でのイオン系の観達が実験的に調べ rr,れ始めているが,それに関

連してイオY闇有効相互作用の圧力効果を蝉論的に調べることは興味深いo

schiffが常圧下の場合について行ったの と同じよう夜計算擬 シミュレーシ ョ
/

ンの方法で,琴論的陀求められた圧力下でのイオン間有効相互作用を用いて,

橿造因子,速度巨己相関関数等の圧力依存性 を計算することも可能であろうO

実験との比較vEよ り,上述のイオン間有効相互作用の理論的計算の種々の近似

の CDeck にもなると思われる｡更に†,このようvcLで得 られた イオン間相互

作用および構造因子の.圧力俵存性を用いて,液 体金属の諸物性 (熱力学的諸量 ,

電子的橿造,輸送現象等の電子的性質,等)の圧力依存性を繭べることも興味

ある間欝であろ うO
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