
米沢富美子 ･配車 実

LP2rER,毎 )= hl(ER)hl(も う+h2'(ER,ER)

≡ L･Dl(ER)

とい う宴請か ら,

h2rER,ERl- LPl(ER日 LPl(ER卜 1)

(5)

(61

となることがわかる.同様vCして h5 以上について もい くつかの条件が得 られ

る｡

この榛vEして ,hs(ERl,･･･EHs)あるいは スS (i:lil,･･･,町 のみたすべ き

条件が得 られる｡それは叉,近似された S体相槌関数の兼備えているべ き必勢

条件で もある｡

(5) 中性単原子液体と液体金属の時空構造の差異は

2粒子間相互作間の特徴のどこを反映するか

東北大 ･工 田 中 実

古典液 体の時空橿造,G(r,tl,g(r),S(G,W),S(a),更vZI速度 自己相

匪張数 射 ち),そのスペク トJv等の論量 には,2粗子榊 は 作用 ¢(Ri]目 尻

子 隈 ;イオン間有効相互作用)の特徴が反映 している｡

まず ,希 ガス液体 (A,KT e上c.)については古 くか ら Lennard.-Jones

ポテンシャ′レを @(f7li.j)に とって,統計力学的計凱 あるいは simulation

が試み られ,上記諸畳の実験的情報との比較検射が試み られて来たO

他方,液 体金属内のイオン間相互作用は;伝導電子系の遮蔽効果を正 しくと

り入れて始めて理解されるもので,結果は Lenna■rd.-Jones塾 よりもっと複

雑であろ う｡このようvC予想される 2粒子闇相互作用の特徴の差が,実験的に

得 られた上記の時空構造にかかわる静畳vE,液 体金属 と中性液 体との場合の特

徴的差異をもち来たしてし､よしうO

まず,Johnson-Hlユtchinson-Marcrlは ,実験値の 伊rr)か ら統計力学

的近似手法で 6(Riョ)を求めた07JVゴンではまさしく - Jポテシ シャ)Vで
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中性単原子液棒と液体金属の時空構造の差異は2粒子闇相互作用の特徴のどこを反映するか

あ り,他方,液 捧ナ トリウムでは近臣薩は L-JポテンVヤルとほほ同型うだが ,長

拒鹿の引力部分控 COS(Gr)/rSの ように long range oscillat,ion を示

したO これは縮退 フェjVミ電子による準蔽効果の特徴 として聾論的vc予想 され

ていた (March)0

次VCPaskin等は･ JHMが実験を解折して得た 拍 i])か ら, Co些PutOr

simulation Vtより g(T),S(Q,)を求め,7jレゴン ･Na 双方共に,実験の

才(r) S(Q;)を正 し く再現することを示 した｡次いで 同じ試みで,管 (七), そ

のスペク r )Vを求め ,液 体金属では 瞥 rt)の 七の長い領域 にやは り振動がでて

来ること,また ス_ベ ク トルが,ア′レゴンの場合 とは違 うことを示した｡ この限

りでは, Na(一般vE液体金属)の 折 ㌔ ])に long range＼｡Scillation

(LEO)-があることが ,.これ等の特徴を雇いた ように見える二

他方, Ashcrof-Lecknerは,液 体金属の 5(r)･S(Q･)は, ¢(Ri.]1-

- rT≦ 0), - 0 (r> 0)のいわゆる hard,sphere mod.elで十分定量的

に実験値を再現で きることを示 し,更に Ascare11iは ,音速,拡散定数等の

塵 も hara sphere mod_elで解折 し得ることを示 した (中性液 休も含めて !)0

この一見して全 く異浸 った物理像を睦棄 している双方の解折は,それぞれ何 を

意味 しているのであろ うかOどちらの ¢(Riョ)の把達のしかたが より正 しいの

であろ うかo更に,では液 体金属と海陸縦 棒との差異は何に由来する′のであろ

うか｡

このことについて ,昨年 フランスの Frieclel門下の Daniel Schiffが

極めて明快を教訓的な検討を行 った ｡ 詳細は文献を見て頂 くことにして ,､彼 のL､

意図 とそ の舷論を略述 しよう｡

schiffは 864個の古典粒子系OIcomputor simlユiation (Monte

carlo法及び moleculardynamicsの併用)を行 ったO ¢拍 i])につ いて

は,近臣 縫反簸部分VCイ〕 r-12rL-J割 , ロ) I-7, ハ)BOrn-May-er

壁 (exponential),, 長距離引力部分に a) I-6(i-J塑), 吊

I(-)OLq(Kr)/T5(LRO)をえらぴ ,両 つかの組合せをえらんで ,S(射 ･g(r),

轡rtl及びそのスペ ク ト/レを厳密Uc求めたo 各堤合の比較か ら次のように鮭諭

した｡

こち15二



田中 実

(1) 液 体系の S(Q′),才rr)_の形状はまず強い斥力 (core!?)vC基ず

く volume exclusion効果で定まる｡

(2) S(負.)の extremaの 1か らの外れは , イ)vC比べ ,ロ1,ハ)の斥

力の方が減衰が速い｡即ち,斥力が softの障ほ ど E:((a.1の振動が急

に フラッ tになるoNaの実験値に対 しては ,ハ)玉orn-Mayer塾が

最 もよく合 うO

(5) 引力部分は a), D), いずれも S(Q.)の形状vZIは寮 2重的な小さな

補正 しか もも来たさない｡

(4) 管 (i)に も斥力の softneSSが本盤的で , イ)をとれば Fahman

の 囁'･･(七)の simulationを再現しア/レゴン塾であ り,他方 ハ)の

softを場合は 与圧 )のすその方に減衰振動が堺われ ,Pa占kinの

slmu.1ationを再現する｡

(5) ノ吏 (t)のスペク トJv(frequency spectrum)について も従って

斥力 イ)と ハ)とでア/レゴン塾 , Na塑 とが再餅されるようである.

(6) 引力部分は･a), b)いずれも斥力で定まる特徴に対し,小さい補正

しか持ち来たさない ようである｡

以上が schiffの主な鮭静であ り,前半vTL述べた間皆VTLついて明確に答の方

向を示 しているOこれ等を埠解することが,蓑好の問題_i:.{を,た とえば電子論か

ら考察するときに正しい指針 と怒るであろ う｡最後vTL, (7)Ash_cTC'f-L軸r:.er

の hard_ spheremodelは , (1), (2)の結論に到達す る際の解折か ら見る

と,あま りよ くあてはま りそ うもたいOた とえば ,実験のS(Qノ)を 5番 目の ピ

ークあた りまで再現 しようとす ると,た った 1佃の ,}(hard_sTjhpreTadi_us)

の S(q)計算値ではほ とん どの液 体金属で無鞍である｡ とい う事実を注意して

滞 こう.
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