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15. 格子気体模型による表面融解の研究
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表押融僻 とは､融点以下では椎体柏が熱力学的に不安定であるにも狗

わらず､融点に近い温度で固体表面がわずかに融 ける現象である｡本論

文では､分子場近似やモンテカルロ･シミュレーション により､固体 と気

体が共存する条件のもとで､三盃点 '113付近の湿度における表耐融昭を調

べる｡ここで､物質の三億 (固体､確休､宋体)を表せるような簡単な模

型 として､3状鹿 pous格子気体模型を導入 し､物質の三脚 ま2個の秩

序変数 (密度p,結晶化度 C)で識別する｡平衡状態での固体一気体界面に

生じる融昭層の厚さdは､系の自由エネルギーが最小になるように決まる｡

分子場近似では､短距離カの列として最近按相互作用の系 と長距離力

の例としてvallderWaalsカの系の2通 りの相互作用を扱った｡その結果､

最近接相互作用の場合には､dの湿度坪存性は､d～-111(T3-T)となっ

た｡これは､〟,Cの空間変化による自由エネルギーの低下 と融屑層の生

成による自由エネルギーの上昇の競合 として理解される｡VallderWaals

カの場合は､分子間相互作用によるd-2に比例する自由エネルギーの低下

と融昭層が生 じることによる厚さdに比例する自由エネルギーの上昇の

寄与のために､T,にごく近い湿度ではd～(T3-T)一書となった｡T3から

やや離れた湿度ではd～(T3-T)｣ となった｡ これはp,Cか界酎 寸近で

緩和している影響が現われたためと理解される｡

モンテカル ロ･シミュレーションでは､2次元正方格子で､系内の粒子

数か保存する場合の固休一気体界画について調べた｡秩序変数のプロフ7

イルから求めた dの温度依存性は､ほぼd～ -Ill(T3-T)となった｡し

かし､ある時刻での系の様子からは､固体一気体界面において鋸屑より

はむしろ界田の荒れが兄いだされた｡

-764-


