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液体一固体転移の簡単な模型を作るために.液体の空孔理論における可変格子模型を

改良して,Lennard-Jones,逆巾斥力およびHardcoreの各ポテンシャルを持っ体

系の相転移を調べている｡ その基本的な観点は

10可変格子模型は1950年にPeek&Hillによって導入されたが,理論的に合理的

な模型であったにも拘らず,液体の模型を作るのにも,また液体一固体転移を導くの

にも失敗した 1)｡その原因は "基礎格子 "として面心立方格子をとったことであると

考え,われわれは "基礎格子 "として単純立方格子をとったこと｡

20 最近接分子が単純立方格子点上にくる模型 (Ⅹ1branch),最近接分子が部分格子

である面心立方格子点上にくる模型 (Ⅹ2branch),最近接分子が部分格子である体

心立方格子点上にくる模型 (Ⅹ S branch)等を同時に考察することにしたことo Lか

･し,格子模型の特徴を失わないように,当面, exclusioncoreが小さい branch

で模型を作ることにし･Ⅹ1branch,Ⅹ2 branchおよび Ⅹ2 branch か ら現われる

orderedbranch (S branch)の3つの branchに限った｡

30 液体一固体転移は Ⅹ1branch とSbranchとの間か･Ⅹ2 branchとSbranch

との聞かで表現できるとして.この2つの場合をとくに追求することにしたO (1/rn

で･nが小さな (n≦ 7) softpotentialのときには･ Ⅹ5 branchから魂われ

る orderedbranchを考える必要があると思われる｡ )

40 3重点 (気体.液体.固体の共存点 )を出せる模型であることO

であるo先づ cell内にある粒子の平均自由体積 vfを cellの体積 vl に等しい近似

して研究した｡その結果は文献 2),3),4)を参照されたい(興味のあるお方には

preprint畠をお送りします )｡

次の段階としてはこの vfを取 り入れることによって今迄の結果がどのように改善さ

れまたは変更されるかを見ることである｡
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融解の理論

ここで我々が採用した vfの計算法は字の通 りであるo i番 目の cell内の粒子の自

由体積をwiとして

vf ≡ iu･,u2 ･･･.･･ WN il/N ,

a,i - I exp卜 β+.(ri)〕d(i)
Vl

但し･N:粒子数･β- 1/kT,サi(ri):i-th cell のまわりの粒子は各々の

cellの中心に位置するとして i-thcell内の粒子が受けるポテンシャ/レO従って.

着目している粒子のまわりの cellについての short-rangeな粒子の配置をS とし

そのよう_な配置が現われる確率をP(S)とし.またそのときの自由体領をW(S)とすれ

ば

envf - ∑P(S)end(S)
S

と書けるoなお粒子の各 cel1-の分配は平均エネルギー近似 (MEA)を使い.Ta-

kagi近似 (この場合 Bethe近似と等価 となる )で計算するO (計算中 )a
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