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液体アルカリ金属の動的構造

広大総合科 星野公三､下僚冬樹､渡部三雄

§1.はじめに

最近､強力線源を用いる実験技術の進歩を背景として､液体アルカリ金属の動的

構造が中性子非弾性散乱実験により活発に研究されつつある｡ 1~8)特に､静的構造

と同様に広い温度､密度､圧力領域での実験が可能になり､新たな興味ある結果が

得られているo I) これらの実験に刺激されて､即諭的ならびにシミュレーションに

よる研究も盛んに行われている｡4~8)

本研究の目的は､実験で得られている液体Rbの動的構造の温度変化を理論的に再

現するとともに､その特徴的性質が他の液体アルカリ金属にも共通 して見られるか

どうかについて調べることである｡

§2.理論的方法

まず､液体の構造を理論的に研究するために基本的な有効イオン間相互作用ポテ

ンシャル¢(r)は､アルカリ金属のような単純液体金属の場合には､擬ポテンシャル

摂動理論により求めることができる｡

イオン間相互作用ポテンシャルが与えられたとき液体の構造を求めることは､液

体の統計力学 (液体論)の主要な課題のひとつであり､最近､積分方程式理論の発

展が著 しい｡ 9)ここでは､積分方程式理論の中で最も精度の高い近似理論のひとつ

であるmodified･hypernetted-chain(MHNC)近似を用いて動径分布関数g(r)や構造因

子S(k)を求める｡

液体アルカリ金属の動的構造の温度 ･密度依存性を系統的に調べるため､動的構

造因子S(k,u)の計算には簡単な近似理論である粘弾性理論 10) を用いる｡ 粘弾性理

論では､有効イオン間相互作用ポテンシャル¢(r)とMHNC近似で計算 した構造因子

S(k)を用いて､動的構造因子S(k,W)が次式で与えられる｡

S(k,O)-吉
て(k)o)02(k)【ol2(k)-o)02(k)/S(k)]

loT(k)(o)210)12(k))】2+lo2-0)02(k)/S(k)】2I

ここで､wo(k)､uL(k)はそれぞれS(k,u)のWに関する2次､4次のモーメントに
関係 した量であり､この近似理論では4次.のモーメントまで正 しい｡また､丁(k)は

緩和時間であり､ここではLoveseyの近似式 10) を用いる｡ 粘弾性理論では､中間散

乱関数F(k,t)の2階の記憶関数N(k,t)を指数関数で近似 しているので､シミュレー

ションと比較 してみると定量的には多少差が見られるが､S(k,u)のkおよびW依存

- 26 3 -



研究会報告

性を半定量的に記述できると言える｡

更に､励起モー ドの分散関係um(k)を粘弾性理論で計算 したS(k,u)にもとづいて､

密度流の縦成分の相関関数Jl(k,W)=(u2/k2)S(k,u)の最大値から求める｡

§3.計算結果
0.016

図1に粘弾性理論により計算され

た液体RbのS(k,u)を4つの代表的 言 o■oⅠ2

な波数について示す｡S(k)の第 1ピ 冨 o●008

-クに相当する波数(k=1.46̂~l)の場 U,v o･004

合にはdeGennesナローイングがみ o･ooo

られ､それ以外の波数ではサイ ドピ

ークが存在する｡また､実験的に得

られているS(k,u)I) _と比較すると

理論の結果ではサイ ドピークが強調

される傾向があるが､実験結果の特

徴的性質を半定量的に良く再現 して

いる｡

図2に､液体Na,K,RbおよびCsに

対する分散関係um(k)の温度依存性

を示す｡図から､次のような液体ア

ルカリ金属に共通 した分散関係の温

度依存性の特徴的性質があることが

わかる｡ (1)分散曲線は波数の関

数として､まず､フォノン的なモー

ドがあり､ピークをもった後､S(k)

の第 1ピークに相当する波数付近で

極小値をとり､さらに波数とともに

増加する｡ (2)温度の上昇にとも

なって､分散曲線はピークより小さ

な波数の領域ではわずかに減少する

が､ピークより大きな波数の領域で

はかなり増加する｡ (3)分散曲線

の極小値付近での温度依存性は定性

的にはS(k)の第1ピーク付近の温度

依存性で説明でき■る｡ (4)極小値

よりも大きな波数領域での分散曲線
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図1 液体Rbの動的構造因子S(k,u)(T=900K)

図2 液体アルカリ金属の分散関係の温度変化
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の温度依存性は熱速度の温度依存性 (温度の平方根に比例)により説明できる｡

現在のところ､実験的に分散曲線の温度依存性が調べられているのは液体Rbのみで

あるが､図2に示 したIibの理論的結果はPilgrimらの実験結果J) をよく再現 してい

る｡ 4)最近､同様の計算が液体Liに対 しても行われており､補遺因子､分散関係と

もに他の液体アルカリ金属と類似 した結果が得られている｡ 8)

§4.おわりに

ここでは､蒸気圧曲線に沿った広い密度領域における液体アルカリ金属の動的椛

造に関する最近の我々の理論的研究の結果 11) を中心に述べ､液体アルカリ金属の

動的構造の温度依存性に共通の特徴的性質があることを理論的に示 した｡ 現在のと

ころ､動的構造の温度依存性に関する実験データが得られているのは液体Rbのみで

あり､今後の系統的な実験的研究が望まれる｡ 液体の静的 ･動的梯造の理論におけ

る最近の進歩は､信頼性の高い積分方程式理論 (MHNC近似)の確立､モー ド結合理

論の発展 12) および高精度のシミュレーションの適用によってもたらされた｡ 液体

アルカリ金属のように有効イオン間相互作用ポテンシャルが比較的精度良 く求めら

れる場合には､液体金属の静的 ･動的構造をかなり正確に求める理論的手法が確立

したと言える｡
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