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対ポテンシァルが Q(r) - Eト ) -αr3 exp(-rr),(6,6,α>0,n>3),r

で与えられる様 な古典粒子系の熱力学的性質 (特に融解)が,不活性気体.アルカ リ金

属等の単純物質のそれとかな り良く類似 している事はこれまで報告 して来た通 りである

(理想二相モデル)｡このモデルによれば,両物質間の質的相違は本質的にはnの値の

大小によって区別され得る｡つまり不活性気体に対 しては nニ 15- ユ2,アルカリ金

属に対 しては n=5-4か,これ らの物質の熱力学的性質を再項するのに最 も良い値で

あることか分 った｡

以下の老察では同 じモデルの範囲内で.動 的 性質の一つであるところの凄匪相関関数

について.モデルと実験 とを比較する｡尚,この場合上記対ポテンシァルの内Kac ポ

テンシア/レの項は寄与 しないので 打 r)= e(31)n (Soft-co,eモデル) を考察r

すれば良い. ∩ - ]2 の場合には,我々は計算機実験により菌変種関関数 少(t)を得

ている｡従 ってこの記憶除数 K(t),およびスペク トラム (少(t)の7- リェ変換)

G (a))を数値的に計算することか出来る｡ これらの経巣は図 1- 2に示す｡ 当園で横

軸は簡約化 された時間 t*(- Tot)と振動数wo*(-竺)であるoTo
n- 4 の計算は以下の様にして行 った｡先ず上の n- 12 の場合についていくつか

の近似理論を用いて得 られるK(t)と計算機実験か ら得 られたものと比較 した｡その結

果としてガウス山記憶関数がここで考察 した近似理論の中では最も良いことか 判 明 し

た｡ガウス 什記憶関数 というのはK(t)-A exp(-βt2) で与えられ,ここでA,

2β- (芸-A) は- )を t- 0 の 近 傍 で展 開 し" t,- 卜 A t2+ 2E4t4 と近2

似 したときの係数から求められる卓､のである｡従 って n- 12の場合には,計算数実験

のV,(t)を用いてA,Il(又は P) を求めた.さて n- 4の坂合であるが.同様にガ
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ウス∬記憶関数か比較的良い近似であると･の仮定 をすれば以下の様にして,この場合の

A,Bを計算することが出来る｡これは一般にA,B は対ポテンシァル ¢(r)お よび

2体, 3体分布関数 ?(r),9(rl,r2,r3)を用いて以下の様に与 えられるからであ

る｡

(113)

Fig.1･ Thenormalizedvelocityautocorrelationfunctionsfわrtllreediト

ferentsystems. ---×- :Lennard-Jones(Ar)atp'm=1.418gr/cm3,

T-86.5K (p*-1.03, T｡-2.69×10-12see.)･,- :thesoft-core

system forn=12atp*=1,07; nm nTmm :thesoft-coresystem for

n=4atp*=5.54.(Thehatchedpartisduetotheuncertainty orα)

Thearrow representsthemagnitudeofthefistminimum-depthforthe

hard-coresystem.
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Fig･2･ ComparisonoftllepowerSPeCtrunlForAr(Lennard-Jones)wjtllthatfわr

thesoft-coresystem witl" -12. Curvea=Aratp'm-1.374gr/cm3,T-94.4K

(β*=0.98,7｡-2.61×10~12 seり ;b:thesort-coresystem fわrn=12atp*=

o･929;C:thesoft-coresystem forn=12atp*=1.07.

β ′

A ニ ー諒 ′ 9 (r) ∇ 2 ¢(r)dr,

f3- Bl+f12 ,

f㍉ - 空 と f∞ 9(r) † (¢〝(r))2.3- ( Q,'r ))21 ,2d r ,

3m 2 o r2

β′2

B2- = T JJ･ 9 (rl,r 2, r 3日 cos2〟 ¢ 〝( r12)¢〝 (r 13 )

1十 cns2〟 ‥ . ‥ ノ 2 (卜 cos2〟)

¢ ′(r12 )¢ ′(r13)+
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但 しJLは r12と r13 とのなす角であり,･P'は数密夢であるo n- 4の凝固的近 くで

の ダ(r)は Schiffによってモンテ ･カルロ法によ り求められているので.今それ を用

いることにすれば上の公式よ｡A,Bl は簡単に求まるo しかし3体分布階数 9(rl,

r2,r3)は未知の量 であるのでB2は次のよ うに近似的に計算す ることにするo 今

9(rl,r2,r3)に対 して Superposition近似 を用い･その結果 として得 られるB2

の近似値 を B2′ としようoそ して B2- αfi2' とお くO従 って a の値 を推量する必

要かあるが. n- 12 に対 しては先に述べたように計算機実験によ り得 られたす(t)か

らB を直接求めることか出来･これ と上の公式から得 られるft1の値から ft2の値か分

るので.直接 αの倍 を知 ることか出来る.この盾は疑園的近 くでαこ 0.3であ 〔た｡

n- 4についてヰりまぼ同 じ事情か期待されるが. ここでは 0≦ α≦ 0.3 としてこの近

似記憶関数 (ガウス∬ 〕 K (t)から求めた n-4 の凄賢稗閑静数 4,(t), スペク トル

Fig･3･Comparisonofthepowerspectrum forNawithtllatfoldtilesoft-core

system withn=4at/)*=5.54.Curvea:α=0.3;b:α=0:C:Nallearthe

freezingpoint(β*=5･54,70-0.933×10~12sec.).

-A89-



Soft- Coreモデルの綬相における速度相関関数について

G(a))を図 1,3 に示す.

o≦-αi o･3 としたのは以下の理由によるoつまり上記 B2で 打 rl,r2,r3)

に Superposition近似 を用いて得 られた値B2'は n- 12 で直接確められたように

真の値 (p2)を過大評価する事になるか,これは B2'の積分の値 は主 として r<～ r12

ニ r13=r23～～ir｡:5(r｡)の第 1peakiの領 域 で決 ま り, しか もこの換 域で

Superpnsitinn近似は真の値 を過大評価する事による｡ ∩- 4 の 2体分布関数の第

ユピークの立ち上が りは n= 12のそれに比 してゆるやかである事を考慮すればα≦0.3

が期待 される｡この理 由により我々は 0≦α≦ 0.3 とした｡

図 ユ-3から見 られる様 に Soft- Core モデルの蓉貯柵関関数及びそのスペク ト

ルの形状かnの値の大小 (n-12,4)によって質的に異な り, しかもn- 12 のそ

れはAr涯体に, n- 4 のそれはNa液体に非常に良く類似 したものである事 がわか

る. このように Soft-Coremodelは熱力学的性質ばかりでなく動的性質に関しても

簡単な項実物質 (液体)の冥験 を説明する事が出来るようである.

(尚,この話の詳 しい内容は Prog.Theor.Phys.53(]975),915 に掲載さ

れています｡)
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粒子間ポテンシァルとして ¢(r) cxlr-n(n-12)を仮定 した 32粒子系及び 108

粒子系についての計算機実験1)を行 ったとき,高密匪洗体の急圧縮,或は急冷,または

この両者 を組合せたプロセスにより･換算密匪 P*- (1-115)×Pf (pfQま凝固点の
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