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§1 金属水素

1.バンド理論的計算

Wigner-Huntingtonの計算では, xeropressure での b.C.C. 水素の結合エネ

ルギーは, rs-1･6 に極小をもち9このときのエネルギーは自由H原子のエネ/レギー

を基準点にとって,一0β8eV/H である｡ (プロトンの零点エネ/レギーを考慮｡)こ

こで, rsはふつうの定義であるo NH (4花/3) ,3-v r/ao-rs

ao: ボーア半径

2. highdensityelectrongasである｡

このため rs-展開がよい近似になる｡

3. structure-dependent energy

dielectricconstantを用いた近似は,W.T.Carr,N.W.AshcroftFJ.G.B-

rovmanetal, 等によって計算されたoこの講義では,正確に rs -展開を3次まで

行なった結果 (宮城一長柄一中村)を他の人達の結果 と比べた｡図はその結果である｡

simplecubic(S.∂ はいちばんエネ/レギーが低 くなっている｡

ひずみに対する係数の計算も示 された｡その結果によると, simplecubicは shear

strain に対 して不安定である｡ また f･C･C に対 しても (αrs)≧0･5では不安定で

あることがわかった｡

E.G.Brovmanetal はいろいろな結晶構造について計算を行ない, hexagonal

layerstructureが安定であると結論した｡

3次までの計算でははっきりといえないが,圧力 をかけてゆくとmetallicphase で

は,まず, liquidmetalの状態をとり,それから f.C.C 構造にうつってゆく可能性

が示唆された｡

この他に 4次の項に関連 してFermi面の変形によるエネルギーの計算の話があった0

4.冷たい金属水素は xeropressureでもかなり長い寿命をもちうる｡
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5.超伝導

超伝導-の転移温度 Tcは

Tc- 0･85 句)exp(-1/NoV)

で与えられ るが, Ashcroftは OD-2- 3.5×103 K, N｡Ⅴ～0･25(下限値)と

評価 し, 金属水素は室温近 くまで

超伝導だと予想 している｡ 但 しこ

の評価に疑問をもつ向きもある｡

§2 分子相一金属相転移

転移の起こる圧力を p｡ とする

と･ pc は分子相 9 金属相のエン

タ/レビーが等 しいという条件から

きまる｡ Wigner-Huntingtonで

は pc- 0･25Mbar である｡高い

ものでは 4.6Mbar に達するもの

があり, pc の評価はちらぼって

いる｡ その原因は主 として分子相

のエンタルピー評価のくいちがい

からきている｡ これはまた小さい

距離の ところでの分子間力に関す

るわれわれの知識のとぼ しいこと

による｡他に,木星と土星の水素

モデ/レの話があった｡

Binding energy(Rydberg)
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