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ような質的なもがいを生ずるかを理解す ることが,われわれの課題である｡ 目

下不清一性気体ゐ固休と金属の融解現象の実験値を整辞し,そのもがいが原子が

剛いか軟いかを表わす相互作用モデノレでかな りよく整理されることが判 った｡

今後はこのようをモデルの特性の統計力学的研究を分子力学の方法を中心とし

て進める予定である｡

fcc の 〔"S が示す融点慶大の現象は加圧により ds電子が 5d.軌道に遷移す

ることに関連 して起る中庄領域 の現象であるとわれわれは予想している｡こあ

融点穣大現象は一応現象論的には考察したが ,今後は上のような電子遷移との

関連を追求して行尊たいo

韮-1単純なNFE近似の成り立たない液体金属の電子状態

qィォン相関を考慮した場合の Matsubara-1Toyozawa模型 "

東工大 ･理 米 沢 冨 美 子

殆 んど自由な電子の近似が破綻をきたすような液体金属の電子状態に,液 体

の イオン棉閑が どの様に反映 されているかを調べるための理論を立て,又,逮

に与え られた電子状態か ら,イオン相開に醍する情報を取 り出す方法を導 くの

が目的である｡

遷移金属の様に,固相での電子の状蓮が狭いバン ドで与えられる物質では,

液 体vTL在 って も強 く束縛された電子の近似 (tight-binding approxim-

ation)が,電子構造を知る上での近道であると考え.られるO

一方,不規則系に対する tigh七一一bind_ing近似として,半導体の不純物伝

導の問題を取 り上げた Matsubara-Toyozawa の 琴 論 (以 後 MT模

型 と呼ぶ)があるが,液 体と,半導体の不純物の間静 との太質的な相違は,節

者vc於ては,液休イオンの配置に隣して局所的な秩序が残 されていることであ

る｡ しかも,強 く束縛 された電子は,殆んど自由を電子 (NFE)に比べてはる

かに敏感VZ:,この q局所的秩序 "を感じると想像されるO したがって ,正し小

電子状態を求めるためには,液 体のイオン相関が何 らかの形で理論vc組み込ま
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単純なNFE近似の成 り立たない液体金属の琴子状態

れていなければたらをい｡

ここでは,半導鉢の不純物伝導の聾論に於て可成 りの成功をおさめた甲T模

型を採用し,イオン相関を考蒔した場合に電子状静が如何咋変るかをみる? し

かし,宙次の相関を全て厳密tjr.とり入れることば不可能であるので,高次の種

関関数を近似的vE.,､低次の相関関数の汎関数とい う形で定義することが必屡 に

怠る_. そOT･tための賢一歩 として,Cyroも-Lackmannによって提案された相

関関数に対する鎖近似 (chain approximation)杏, くり込みのある MT

模型の場合Ue.使えるようVTL拡張 した qextenaed chain LaPPrOXimation"

を用いて衷式化を行 う｡

chain appr｡Ximation控,n鉢の分相 数 勅 勘 ,鼠2‥ 町 を

輿 ,武2,-,説nが鏡になるよう夜 形で 錘 '(lan,船 便 は 5勘 4勘 ･･･

の分布関数)の寮でおき変える車のであるが,ここではそれを拡張して,

red.uciDleを MTa_iagraTn(articula,tion po/intslをもつ diagram)

に対応す卑分布醍数控,irred-ucibleを部分tr-対応する分布関数の榛で書け

るものと仮定し,しかる-級,ch.ain近似を殊用する｡

MT論文の n･otatiorlを採博して, く 転Enr> を導 くと以下の様になる O

n(6)= _ユL97
7T m 五一Eo+i8

E(耳+iS)

1
5-0-1+で+ 符2 + 符5+ -･- --

1-守

千-葺‥＼

｡-pfd一説

JP m -÷ Ⅴ悔 m}･鴨 m)- 1W撒 )Z

孤

したがって,
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単純なNFE近似の成り立たない液捧金属の電子状態

であるか ら (7)式を使 って (6)式を少し書 き変えると

ワ ニ 誉 fS 5
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(16)式と (9)式 とよりEvTL対する方程式が求 ま り,これを解けば n(8)が

求まる-o この様にして求ま≠った n(81を,相関の食い場合の MT模型 と比較検

討する｡
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とな り, cyrot-La咋 mannの歩合 と一致するO

この chain approximation､は Ed_War.a,a-Beet)yK よる幾何学的近似

(geometricapproxima.Lion)あるいは これと等価夜準縫晶近似 q_uasi

crystalineapproximation)と同し範もゆ うの近似であるが,これは

NFEの場合に妥当化されているものでT fyi如.tjbind-ingを電子に対して は
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あま り良くない｡なぜならば,強 く束縛された電子は腐所的夜 イオン相関を高

次のものまで同時に,入り組ん女形のまま見ていると考えられるので,局所的

なイオンの構造をとり入れていたい単純な鎖近似では実際の状況を正しく近似

してい食いことVCなる｡これを改良するために,局所的充2体相関 , 5体相関

e上c,が逐次 とり入れられる方法を考えねばをら貴い｡

このためのアプローチとして以下の様を方法を考えるOす充わも (1.a)読

の Ⅶ(li)の代 りに苛(A)を次の式で定義するO
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単線なNFE近似の成り立たない液陸金属の電子状態
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～
Wnは )まで含めると,局所的を n酎 巳関が全て考慮されることになるO 高次

の相酸 も,上記の方法で逐次 とり入れることによ り, イオン配置の局所的な秩

序を含め得る｡ 詳 しい数値計算は目下進行由である｡

蛋-2 Transition-meもえl pseudopotential法による
液体金属の電子状態の研究

東北大 ･軍 役 清 聴

費近 Harrisonにより,dレベJVの存在の効果 仇 ､わゆるーS-a_hybrid_-

i25年tionlを,あ らわVLと りいれるよう拡張された transition･-me.i:夢l

pseud_opotentialをもとVCLて,扱 体金属の電子的性質に dVベJVの存在が
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