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ここで B-Z/U2･1､+学で 耕 一 47(nSrc3)βA

(2)

甲子 の self- energyを 0とす る と,圧縮率 をきめる Bの第一- 与欝

とな り, Bohm-Staverの結果 を与 える｡ Bで与 え られる圧縮率 は,電子 の

self- energy.bard- sphereの寄与 をとり入れた圧縮率 を与 えている｡

6･中性子散乱で観測される液体金属の動的講造

- その理論的展望 -

日本原子力研究所 小 幡 行 雄

以前 に古 典硬体 による中性子散乱 の問題 点について review した 1)こ とがあ

るが,今回 はその折 にふれ なかった こ と, お よび最近 の発展 と問題 点 について

概説 しよ う｡

§1. 固体 と液体 との相違

中性子散乱 で見 ているのは時間に して - 10-1軸 ,空間 にして - 1且位 の

間の変動で ある｡低温の固体 のモデル として Debyeモデル をとれ ば,動的構造

因子 S(Q,Q))は干渉性散乱,非≠渉性散乱 とも液体 のそれ とは定性的 にも こと

なる 2)｡しか し非調和項 を考慮 すれば両者 の差 は固体 の温度 を上げるにつれて

減少する｡この ことは有限個 の原子 の集 りとして固体 の格子力学 を計算機で扱 っ

た例 3)で も示 され, また隔点直下の Ae の単 お よび多結晶,直上 の液体 Ae の

中性子散乱 の実験 4)で も多結晶 と液体 に よる散乱 スペ ク ト′レの強い類似性 によ
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中性子散乱で観測される液体金属の勤的構造

り実証 され ている｡

§2. 計算機 シミュレーシ ョン

非干渉性 散乱 の動的構造因子 を Ss(Q･a))とすれば

2im
Q-叫

ぴ Ss(Q,a)) ( kT

] - 意 f(W)Q2

から一般化 された振動数分布 f(W )お よびそのフ- リェ変換 としての速度 自

己相関函数 敵 t)が求まる筈だが外挿 の精度 の問題 もあって実際 に理論 の当否

を検討す る もとになってい るのは有名 な Rahmanの計算機 実験 の結果 であ る 50)

記憶函数法 一森 の連分数法の-応用例 一に よ りこれ を理論 的に求める試み につ

いては既に述べたが 1),ポテ ンシャル として Lennard- Jones型 (希 ガス液体)

とFriedel型 (液体金属 )をと り計算機によ り f(¢)お よび 戯 t)を求 め,漢

体金属 と中性液体 の差 をだ したのは J)･Schiff6)さぁる｡今後 この方面 の発展 に

よ り中性液体 と液体 金属 の相違 点がよ り明かに され る ことを期待 したい｡

§3. ZeroSoundApprooch(Diele･ctricResponseAppro畠ch)

液体のよ うなdisorderedsystem でも固体 の phonon に似 た 代collective

mode" が観測 され ることが報 じられて以来, と くに最近 3- 4年 間に多 くの

理論的試み やミなされたo連分数 の方法 に よるもの 7),quasi- crystalline

model的な試み 8) によるものもあるが,多 くは一見違 っていても, 代Zero

soundApprochI,とい う大枠の下に概括 できる 9)｡す なわち,密度 のゆらぎに

対す る generalized susceptibility を x(Q,α)とすれば -これ とS(Q,a)

kT-Im x(Q,Q))
との関係 は古典近似 では S(Q ,α )ニ ー ÷7C aJ

となるが-

I(Q ,a))-
zsc(Q,aJ)

1-少(Q) x,sc(,Q,a))

と｢分子場近似 ｣理論 で書 かれ る｡ こ ゝです(Q) は原子間の ｢有効ポテ ンシ
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小幡行雄

ヤ ル ｣, gsc(Q一山)はある self- consistentな susceptiトility である｡

少(Q)と xs｡(Q･6))のいろいろな とり方は表 1に示 す｡ こ7)表 でモーメン トと

はそれぞれ の理論 で正 しく与 えられ る S(Q,(i))のモーメ ン トの次数 を示す｡

この裏 に示 した多 くの ものは古典近似 であるが,量子論的 に formula･te す

ることも可能 で あ り, また液体金属 を電子 とイオンの二成分系 と.して扱 う試み

も行 われ始 めている｡ 16)17)

表 1 各種 の ZeroSoundApproachの比較

文 献 少(Q) -xsc(Q,W) モ⊥メント

RPA Ⅴ(Q)*) idealgas 2.

10),ll) ｢rlc(Q)**) 同 上 0.2

12) -pーlc(Q) selfⅠ1ーC:.tiorl 02

13) ど(r)の functional 同 上 2

1去)15) g(r)の fun占tionalt㊥ 4〉4㌦~.ラ,<(㌔ >よ り 同 上idealgasi +Gaussiandamping 240,2,4.

*) Ⅴ(Q)なまの原子間ポテ ンシ ャ′ン

**) C(Q) directcorielationfLnCtionのフー リエ変換
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