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我々は古典液体の集団運動を,記憶関数法を用いて動的構造因子 S(k,a))を求める

ことから調べ,その分散曲線を得た｡ その時,記憶関数を高振動数展開し相互作用を

含まない部分と含む部分に分ける手法は,多原子の相関関数を含む項からの寄与を調べ

ることができる上で有用であることを示した｡ そして,この手法を使って得た分散曲線

は液体アルゴンで静的構造因子の firstpeakの付近で実験結果とよく一致した｡ しかし

相互作用を含む部分を高振動数展開において有限項で打切っていることから,高振動数

領域では系の動的性質をよく反映していると思われるものの,S(k,W)の形は問題と

しなかった｡そこで記憶関数を定性的に理解するために相互作用を含む部分をできるだ

け簡単な関数で表わしてS(k,W)を求めることを試みた｡ その結果を液体アルゴンの

k-2.0,3.0,4.0Å~1の時の実験値と比較検討した結果を報告する｡

動的構造因子は記憶関数を用いると

S(k,Q')-(1/7r)Lim Re〔G(k,iQ)+E)〕
古ーO

G(k,Z)-S(k)/Ez十M(k,Z))

で与えられる.但 し,Re〔･･･〕 は実数部を表わし,S(k)は静的構造因子である.

記憶関数M(k,Z)は,

0く)

M(k,Z)-∫dtexp(-zt)M(k,t)-Mo(k,Z)+Ml(k,Z)0

M｡(k,Z)-
S(k)Z(Z+Mf)

Z+(S(kト 1)(Z十Mf)
- Z

のように相互作用を含まない部分からの寄与M｡(k,Z)と含む部分からの寄与Ml(k,
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Z)に分けられる｡Ml(k,t)に次の三つの関数形を考えた｡

Ml(k,t)-

A〔αS(Ptト 1月 r2t2〕exp(-at)

A〔cos(βtト 1月 γ2t2〕叩 (-T2t2)

A〔cos(Pt)- exp弓T2t2)〕exp恒 2t2) (ii･)

(i), (ii)の場合で,S(k,0)が実験値に一致し,四次の総和則を満足するようにパ

ラメータA,a,♂,Jを決めて S(k,W)を計算した. その結果,k-2.0Å~1の時は
o-1

いずれの場合も実験値に近い形が得られたが k-3.0, 4.OA の時は実験結果にみら

れない Sidepeakが現われた｡ 上で四次の総和則を考慮するために t2に比例する項を

入れたわけであるが,一般的には (iiI)の形が妥当であると思われる. なお, (i)と(ii)

の比較から指数型 ･ガウス型には上の結果はよらないと考え,ガウス型を使 うことにし

た. この結果, (i), (ii)に比べて Peakが低くなり改善されたが,低振動領域での形

はあまりよくない.これは S(k,0)を実験値に一致させたことに無理がある故と思わ

れ,Sidepeakが現われないように,また高振動数領域で実験と良く合 うようにパラメー
o-1

タを選ぶことにした｡そしてS(k,0)をk-2.0Å~1の時は約三倍,k-3.0,4.OA

の時は約六倍になる程度のパラメータの選び方で比較的よい一致を得た｡ しかし定量的

な検討には仮定した簡単な関数でなく,もっと複雑なものが必要であると思われる｡ ま

た,低振動数領域でよい一致を得るには記憶関数に対して別の近似方法が考えられ検討

中である｡
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