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1. 工ntrod11C七ion

M･P･Johnson等1)は液体金属として Li,Na,.K,Bb,C一等,Hg,Alお

よび pb-の8種類を選び,それぞれa?金属の温度2･,akついて,B｡rn･-Green

方程式 ,及び per?'us-yevi叫 方程式をつかって ,radi-a-i distribut･i･on

fume.tio車 よりpotentialを求めているO

その結果は液捧金属では. co-r]ducti･QrLe19CtrOnがイオンを不完全笹

BCreeningすることから,■atomまたはイオン間の paチr intera･ctio三n

potentialは ,_L貞nr]ard-Jone8型よりはむしろ振動型にをることを示し,

longTen紳 な fo.roeinteractiona)場合も･Ⅹ-raydlffrac+U'ionや･neuも･･rOI!-di-

ffr=actiondat･aから ato虹＼またはイオン間o)pa-irinteractLionpote如 ialを･

平均的夜意味で導入出来ることを京している｡ ･また彼等は液体Arについても

調べ.この場合 Born-Green方程式の方が, P占rcus-yeviok方程式によ

るより近似がよいことも示している｡,

一液 体 Arと液体金属の radial distribution~functionの実験 data･

の形はあま り異食っていをいので,結果的に同じ方法での計算が,液体 Arで

は Lerlnard-Jones型にな り,̀液体金属では振動塾になること､は,計算のた

め initial inpuもとしで導いた平均カの potentialに相当する-func･t-

ionからくるものでは貴いと:払うとども彼等の経論であるO

著者等は前回 Born-Gree血方程式をつかって液体.･ArのーradialdisもrT

ibution fum 上_i.onの dataから,pair in七eracl兄･on pote的 ;主alを求
~21

めるための数値解の性質について吟味'した. ここではその方頚架に従って液体金

属お よび液体半金属の radialdi･stribuもion.func-:ti軸 の d･aもaを吟味

し夜がら,そJ九等の daもaか ら pair interac_lion .poもehtialを計算し

-.527-



福 田 興 作

た結果を示して みたい｡

前回に-示したどとく計算拭 Born-Green方程式に従い くり返 し計算の方法

による｡

2. Pair lnもeraotionPoten七五a-1 ･

ここで選んだ液体金属お よび液 体半金属は Na,K,Hg,=n,Pb,Blお

よび Snの7種で第 1表に選んだ2点の温度 とともに示 してあるO

､ 第 1 表

金..属( N+a~K甲gInPb 100- ･.2.95 5

声95 車51 ∴4 ~

皇5.- ･2'.早7 ー5

-1.50 2二5_2.二 _6

~こ .:77 -1 60 pi,一､2.■40.~■1:_ ･7.

590､ 2..40 1.7
5■50 2.75 ･8

､550二 2.75 ■ ~8.

550 2.68 ･8

25日 2.52 ･.7. I.､

われわれはこれ等液捧金属お よび液体半金属の radial distribu.i-̀ionlJ･

fun ctiOnの dataより出発して.(1〕5式で pair interaction poti-

n.tialを計算する｡前回と同様発散を防 ぐ因子を 〔1〕9式に従って導入し,
くり,,返し計算で結果を求めるO 計算には国際キ1)ス ト教大学の=BM-1150

電子計算椀を用い数値積分は =BM-Subro.qtine､qSFをつかった｡ これは

Isimpson法と Newton 言 法を結合したものセある｡

液体金鼠 準 捧半金属各々の物質の poも昌ntia_1の ini七･ial input

f占ncticnとして性,R.H.WentorfJr.等の用いた _LenrtaTd-Jdr7e8
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もypeの poten早 al 〔1)5式に,poもentialの第1近像が

+tr) - -

物 夢rr)
(1)

P = P eo

と怒ることから,各物質の radial､distribuも10n funcも10°の 皿aXimum

vallユeを ダ(r)皿 としたとき kT物 g(r)Ⅱ をとり,液体 Arのそれ との比

を乗じたものをとっている｡従って結果の pair ir)teraction potenも主d1
-14

-は液体 Arの poもentialの reduced value Eo=1･649xlO er苧･

で reduceしたものが示してある〔,さらに ir)itial input functidnの■

温度 T)としてぱーっの物質については温度 2点の平均値をとったO
I

いずれの場合 も前回の軟体 Arの計算と同様に

サ(ど)- O r ≧ 5.45
＼

(2)

を仮定し,この仮定より乗る債分の補正項は,今回は液体ATの d_ata よりみ .

て小さいと考え省略したO す葱わも CeF-1 と置いた｡ くり返し計算は 1■0/

~回で打切ってある｡

図 1より図7ま七に液捧金属,液 捧半金属の pair interaction poもe-

ntialのそ■の結果を示し,比較のため液 体Arの同じ initial ir)put

fur･ction より出発した pair inもeraction で0tentialを図8に示したO

ー各々の物質の aOの値は第 1表に示してあるO
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5.DisouSSion
′■

結果は液捧金属お よび液体半金属の ato'nまたはイオンが oondu的 io･n-I

electronの不完全を screeningによって,pa･ir.interaction pote-

ntiaiが藻勤型に在るよりはむしろ Lennard-Jones塾で,これが変形する

程度である｡しかしくり返し計算で pair inもeractiop potentialの

initialinput fun叫 ionす夜わち10次近似が,意外に後の くり返し計算

まで影響することから,initial input furlCもion として何を選ぶかに影

響されると考えるO すなわち 0次近似のとり方に従って M.D.Johnson等の

ように振動塾になる可能性があーる｡ この点に関してはさらに検討中である｡

Pair interaction potentialの温度変化はNa,K･Hg,Bilぉよび'

snでは温度の高い方が pair intez･aotionpotenti･alの first peak

は浅 く在り,I.nおよび Pbでは反対である｡pbに関しては P･C･Gehlen

andJ.瓦.Enderby9)の結果 と憤向は-.致して居 り,この場合 も挨勤塾では

率い｡

=nitial input_i･unctionとして,一つの物質の 2つの温度の平均を凝

ったのは (1)式 より出発して,各物質の kTCogg(r･)皿 をとり･･液体 Arの

それとの比転,同一物質に?いて 9(I)の温度変化は小さい-ので･温度に比例

するO それゆえこの比を Lennard-Jone･spotenもialに乗じて作った

initiarl input fqncもionは温度が高い方が必然的に･POtenもialの

first peakが深 くをることがおこるからである｡計算の鮭巣は温度による_

変化は Na.I,Hgお よび′毎 をのぞいてあまりをいと考えてよいと'思 うO

半金属 Biについては W.Klenm undH.NiermannlO)が示すように,融

点が一つの転移点で,この転移点でゆるく充填した非金属的構造が olo占ed

packedを金属的構造に変ることが示されてお り,このこと蛙電気伝導度にも

示され,われわれは金属と同様に取扱 って来たo

Sn 把ついては固棒状静にかいて,すでにダイアモンド構造を.した灰色 Sn

が,傘属的な白色 sn に転移が起 り,液 棒の Snでは原子の配列状態は白色

snに似ているとされているO そして電気伝導度には塩度による変化はあまり

現れず,研究者によって温度 とともに増加するとも拭少するとも云われている.

ここでは Snを金属と同感 に取扱ったが, くわしいことは今後の研究VEI待つと
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液体の Pair Interaction potential2

ころが多い と思われ%-O

われわれは Born-Green方程式による数値解析を行ったが,他の方法によ

るものも計算する予定である｡
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