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(2次の摂動項について )
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我々の目的は, Iwamoto-Namaizawal)及 び Namaizawa2)によって提出され

た固体- リウムの理論に基いて,基底エネルギーの摂動展開と音波の分散関係,及びそれ

らから導出される熱力学量を計算する事である｡ 計算は未だ完了 していないので,これま

でに得た結果を簡単に報告したい｡

上の定式化 1),2)によればェネルギーと音波分散は反応行列 Kによって計算される｡

Kは以下のSeJf- consistent な方程式の粗を解いて得られる｡

Hi¢i(n)-(完i2/2-+Ui)¢i(n)-- EnQi(n)

(Hi+ Hi+vij)+ij - eij +ij

'可 Uilm>= i(皇i) <nOIKijlmo>

Kij ¢i(_0) ¢)(0)-Uij +ij

(1)

(2)

(3)

(4)

こ にゝやijは(2)の基底状態であり,くnIUiIm> 等の行列要素は(1)の1体状聯 こつ

いてとる｡ 2体作用 vij としては, 廿で示めされた例のうち,生 の作用 vijそのもの

とするや り方を採る(vijはIJennard-Jonesとする):

vij = ViJ

この時,基底エネルギーは

E -N 8 0- E ( 1)+E〔 2) + E( 3) +0

E( 1 ) - - i至j K i j (OO‥0 0 )
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E 〔2 ) 2 2 , Z

i>,j m≒ o

音波の分散は次で与えられる.

de車 -- 2

fKij(mo･'00)
Em - Eo

いm-eo)
〔Q'(盲)2J Em-C-0)21

Knm,oo(
･TlIl

- O- (7)
I)'m* o

>

ここにKnm;oo(A) は Kij〔no:mO)フーリエ変換oSelf-consistentな組

(1)- (4)を解 くに当たっては Ⅰで箆出された "調和振動子近似 " 便利である｡等方的な

場合には,この近似は 1体場を

Ui-LT(r-R i) - U(O)+ 喜mw2(7 一 石 i)2 十 ･･.･- ････, (8)

--･I 一一一一一

と展開 して 〔Riは格子点 ),U(o),W(orα2-mw/ii) を(,1.)～ (4日こ

代入 して,これら零詞係数をSelf-consistentに決める事になるoIでは2体方程式

近似解

+ij (7･7),∝ e-α27x2 × e-2272 × i-1 U｡(I)

uo(i.)- exp (-(5O)-1//2 i-1E ~S )

を開いた｡これはノ､-ドコアは充分良く一処理 している｡ただし,

支 - 妄言 -ii+7' -R･j)言 エ ア 一石i-(7'-Rj), 7-回

--一事 ー → → 一一⊥事● 一一･･} →

> → ~→/I
⊂ 二 と r - r .

とした｡また 右ま2体作用のパラメーター …V｡邑,r｡(ポテンシャル最小の値 と位置 )

より決る無次元数

12- 112(2m ro2Ivoi)~1

2体方程式(2)の解を解析的により詳しく追求するのは大変なので,ここでは(9)を再び採

用する｡数値的に(2)を解 く前に,19)の近似で(6),(7か らどんな結果が出るかを見て置 く事

は意味のある事である｡
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現在までに計算 したのはエネルギーの2次の項までである｡(6)ないし(7)の中のK行列要

素は,(81の調和振動子ポテンシャルの解を用いて近似する｡これは,余 り高いエネルギー

レベルまでを用いない限 り,格子原子の局在性から許される近似である｡この時 1粒子状

態は主量子数 n,角運動量 C,その Z成分mで指定され,K行列要素は次の様になる｡

Kij(nlClml,n222m2 ; 0, 0)

*

=V'1 君号 ∨訂 手了 <clm122m2 leo><ncoo;cLnlCln282;C>
×Kne(Rij;α2) / Ⅰ(R･ij;α2/2) (10)

こ こ に ･

2nl+Cl+2n2+ 82-2r)+ C ≡ p

el~C2 [≡e≡ 181+ 82 1 鋤

また,<ilm122m2 7cm> はC-G係数,<neNA ,･畑n121n2i2;}>
は Talmi係数 3)更に

Kne(Ⅹ:α2)- J/
f+カ>Ⅹ> lE一可

dEdqu(i)uo(f)Rnc(7;α2)

E 2 - 7 2 ｢ Ⅹ ･･

ウ

×Pg 〔
277Ⅹ

Ⅰ(Ⅹ‥α2/2)-I-d榔 )(｡-;(2x一g)2 - e-筈2 (Ⅹ+ i ) 2 )0

R.ne(甲:α2)- 2-1/4 方1/4 α1/2 7 Rne(7;a2/2)

た ゞ Rneは ¢nem の軌道部分,こうして(6)の2､次項 E(2) は次 となる ;

E(2) = (2ス2a2)-1 ∑ ∑
iキj (I),e)≒(0,0)

我々は中間状態 として最も低い

(I),i)- (1,0) , (0,2)
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のみを取った (odd eはパ リティ保存から無い )｡ 例 として bccHe3 時巣を実験値

4) 〔破損 )と共に示すO格子点は 15Neighboursまで入れた｡点線は 1次まで のエ

ネルギ-

NEo + E(1)

であるoこの項-の更に遠いNeigbours か らの寄与は -70程度D全役的に実験値よ

り4-5cal/rn｡le 下 りすぎの値 を与える｡一方実損は 2次までのエネルギI

NEo 十 E(1) + E( ら )

を示す｡ E(2)に対 しては 4thNeighbours 以降からの寄与は無視 し得る｡ E(2)

により3cal/mole程エネルギーは上昇 して,実際値との一致が充分良 くなるo強調す

べき事は, 1次までのエネルギー計算においては, 大きさが4Ocal/mole程度の互い

に括抗する正エネルギ-(運動エネルギー)と負エネルギー仁ポテンシャルエネルギ -)

とが相殺 して,小さな享疑集エネルギーを与えるという事情である｡これこそ固体- リウム

の様な "量子固体 "の取扱いを因襲にした事情であり,通常の固体 と全 く異る点である｡

従 って E(2)の相対的寄与は (Neo+ E(1)) と比べてはいけないt E(1)と比べる

べきであって,この場合

用 ( 2 ) / E( 1) 1 - 3/40 ≦ 1/10

となっていて充分小 さい. E(3)については,今までの結果を使って当たれる項のみを調

べると一応

⊆Er 3) /./′ E〔2) … " 1/10

となっているQ摂動展開の収束は良い様である｡

宵から見て我々の計算は実験に比 して,体積依存性が弱い｡この原因は(2)の近似解 を(9)

にとった為であろうP｡(9路 α2を通 じて~のみ体積依存する｡(2)をもっと詳 しく解けば,更

に体積に依存する項が入るはずである｡

上の結果から自信 を得たので,計算 を更に進めるつ もりである｡ 今後の計画としては,

① 近似解(9)を使って音波分散 を出す｡

④ 2体方程式〔2)を数値的に解いて,エネルギーと音波分散 を計算する｡
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③ 芯に提出されたもうひとつの例

vij= Vij~(KiT+ KjT)

<Qi(n) KiT 再 i(m)> - Kij(no,mO)

に対 して(1)--(41を解き,エネルギーと音波分散を出し,(51の選択 と比較するO

④ 両方の例につき,圧力, Compressibility ,比熱等を出す｡

⑤ 両方の例に対 して 3次項 E(3)の大きさを当たって収束性をチエ､ソクするO

我々の研究は, 71年度後半の基研モレキュール型研究会として始められたO今後も上

述の計画に沿って研究を進めて行 くつもりであるが,以上を報告の一端とし,基研に感謝

したい｡
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