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に再現で きる｡ この事 か らアルカ リ原子吸着 系 は長距離的秩序 がないよ うな無秩序状態

で も､非常 に強 い ､そ して温度依存性 のある短距離秩序状態 にあ ることがわか る｡

どころで この高 温展 開 の部分和 に よ って得 られた琶分方程式 は展開 の低次 に現 われ る

簡単 な項 の繰返 しをす べて 含んで い るが､その物理的意味 は必 ず しもよ くわか って い る

わけではないo そ こで Kirkyood等 の液体論 の方法 を もちい､ この積分方程式 の近 似 の

程度 を調 べてみ た. これ に よ ると高 温展開の部分和 によ って得 られた積分方 程式 は液体

論の方法 の中で重 ね合 わせ の近似 を もちいそ の一部 を平均場 で近似 した もの と対 応 づ け

ることが で きる｡ この ことは この積 分方 程式 が幾分気 体論的な もので あ ることを示 して

お り､秩 序 ･無秩 序相 転移 の議論 まで は この ままの形 では困難 であると考 え られ る｡

また同 じ系 に対 して 相転 移 までの議論 が可能 だ と考え られ る Green 関数 の方 法 を用

いて計算 を行 な った｡ 高温 展 開 と同様 に､相 関関数 の 自己無煙音型の積 分方 程式 を うる

ことが出来 るが その解 を求 め ることには成功 していない｡今回 は､高温 展開 の方法 との

対応 を比 較 ､検討 して みた い｡
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固 体 LiHの 金 属 化 圧 の 計 斧 と 状 怨 方 程 式

川 上 展 弘

固 体 Liflの 衝 撃 波 状 態 方 程 式 (Hugoniot)及 び 圧 力 下 に お け る 非 金 属 ～

金 属 転 移 の 転 移 圧 を 密 度 汎 関 数 法 に 基 づ い て 計 斧 を 行 う｡ 固 体 LiHは 常 圧

で 81(NaCl型 )捕 道 の 比 較 的 バ ン ド ･ギ ャ ッ プ の 小 さ な ( 4.99 8V )の 絶 縁

体 で あ り､ Karshの 衝 撃 波 実 験 に よ る と ～ 45 GPaで 相 転 移 を 示 さ な い｡ 常

圧 下 に お け る 格 子 常 数 の 計 算 値 (rigid lattice) と 実 験 値 の 比 較 を Ta-

ble Iに 示 す｡ 零 点 振 動 の 効 果 が 無 視 で き な い が､ 計 持 場 は - 3‡小 さ な 値

を 与 え る｡

凝 集 エ ネ ル ギ ー を (分 赦 し た 原 子 の エ ネ ル ギ ー ) - (T=O Kの 固 体 の エ

ネ ル ギ ー ) と 定 義 す る と､ 凝 集 エ ネ ル ギ ー の 計 算 値 は 431 RJ/1018(実 験

値 ～ 463 RJ/暮01e) と な る｡

格 子 振 動 を Debye近 似 を し て､ Hugoniotの 計 算 を 初 め て 行 っ たこ TLiDの

Hugoniotの 実 験 と の 比 較 を Fig.1に 示 す｡ 計 算 結 果 は､ ～ 10‡低 い 圧 力 を 与

え る が､ 傾 向 と し て は､ か な り 合 っ て い る｡

金 属 転 移 圧 の 計 斧 は､ Beringer (P【=3.5 TPa. V【=0.34C)3/M le) 及

び ､ 寸aisnys a ZIuidzinas (PM=110 GPa, Vn=5.Oc)3/ 101e)が あ る が､

前 者 は bandclosing )echanisJIを fcc He と同 一 (Y-L)と 仮 定 し て い て ま

た､ 後 者 は 古 典 的 な Herzfeld理 論 を 用 い て 評 価 し て い る｡ そ こ で､ APY法

を 使 っ て､ 圧 力 下 に お け る 電 子 状 愚 を 計 算 し､ 両 者 と 異 な る 結 果 を 得 た

(p H=226 GPa, Vn=3.35 C13/モole)｡ band gapの 圧 力 変 化 を Fig.2に 示 す｡

ま た､ 81(HaCl型 )構 造 ～ 82(CsCl型 )構 造 転 移 に つ い て も 議 論 し た い と 思

う｡
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