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関東学院大 ｡工学部 福 田 輿 作

(5月 12日受理)

1. Introduction

著者等は先にBorn-Greenの積分方程式 1),2)をつかい,液体Ar お よび

Na,K,Hg,InおよびPbの液体金属 と,BiおよびSnの液体 半 金 属の温度

2点におけるradialdistributi-ton functionの実験 dataよ9,pair

interactionpotentialを求めたo ここではPercus-Yevick5)jf程式

をつかい,同じ物質にたいする結果 を示すo す凌わち液体のNa,K,Hg,In,

Pb,Bi,Snお よびArの radialdistribution functi-onの実験 data

からPercus-Yevick方程式によおpal.~r interactionpotentialを数

値計算 した結果を示 してみたい｡

Born-Green方程式の場合,(b返 し計算の収束に対する検討が不充分であ
ったので,ここではsquaredeviationに相当する量を取 bこれを検討するこ

とで収束の判定 とした｡

計算には前回 と同様国際キ7)ヂ ト教大学の IBM-1150型電子計算機 を用

いたo

2.PercusJYevickの積分方程式

液体粒子の位置ベク トルをrとして,pair interactionpotential

u吐)とradialdistribution function g&)との問には,Percus一

Yevickに従って

g(I)ePu(I)-1- p′(ePukL l)瑠(去)′t占(r-Sト リ ds (1)

の関係が成立するo ここでPはnumberdensit･y,･8-1/kTである｡
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Pair interaction potentialお よび radialdistribution

function を距離のみの関数 として ,虜 ~1図のベク トルの関係を導入七 .こ

の方程式を変形すると

g(r)=e-Pu(r)
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第 1図
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積分贋序を交換 し g(革)-g(-S),u(S)-u(-1S)を仮定すると

i(r)-e=Pu(i) 1-ヱ聖 J mdt fg(tト lItr 0

×‡K(r+t)一正(r-t)i

(2)

ここに

K(g)=′ydssg(S)‡ePu(S)二日0

と浸るo

r.t,Sおよびuをa｡およびE｡でreduceして , r/ a o - 良 , t / a o - S ,

S/a｡-Ⅹお よびu/60.-やとそれぞれ置けば(3)式 は .

i(A)- e-P+(A)
紅- 貸 IwdS {g (S H , S

R+S

I dX｡Ⅹ;g(Ⅹ) (｡p桝 Ⅹ)∵1‡
0

R-S

- ′ dX･Ⅹ ･g(Ⅹ)‡ep両 軍)-1
O
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- )ニ ー ,,,eng(氏,+.,peng- 富imdS{g(S,- ,S
×

および

R十S

∫dX･Ⅹ･g(Ⅹ)(｡p桝Ⅹし 再0
氏-S

-/dX･Ⅹ･g(Ⅹ)‡eP桝 Ⅹ)-1i0

と覆るO ここにp･-Pee,Q-方Pa.3である○ これ が数値計算のためのO

Percus-Yevick方程式の変形である.-

(5)

5. 電子計算機による計算お よび結果

Born-Green の積分方程式の場合 と同 じように,計算はR上に0よb

5.45まで0.05置 きに70の点を取 bサ(4)および(5)式を ⅠBM⊥1150塑電子

計算機で(b返 しの方法によb数値計算す る○ 数値積分には ‡BM-S血rα止irle

QSFを用いてある○

最初に計算のcheckとしで液体At-でLen竺ard-Jonespotentialよb
(4)式で radialdistribution fbnc･tion を求める｡ 発散を防 ぐ因子 aを

前回 と同様 に導入 し,またR≧5.45です(盈)-0.と近似すると, α-0.1に対

するArの raqialdistributio･n functionは第 2図-とをるO

結果はBorn-Green の積分方程式 に従 って計算 した場合 とあま b変 ら覆

いが,この場合 radialdistr主b吐tion functionの 1≡stpeak の値が多

少′J､さくなるo

つ ぎにこの逆計算 として(5)式 よbArの radial.distribーuti-On function

の突撃値 よ D , pair interactionpote-ntialを求め-ると第-5図 と怒るo

積分方程式 を解 (ため くb返 し計算 を行 うが,その収束条件はBorn-Green

積分方程式の場合,Arを検討することで決めているが, こ こで は･さ らに

squaredeviationに相当する量を検討することで決めたo

同 じ方法を液体のNa, 'K,哩 ,In,Pb,Biお よびSn の場合に当てはめ,

radialinteractionpotential を求めるo 物質のそれぞれの温度は
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numberdensityを含めて,第 1表に示 してあるo R≧5.45でg(良)- 1

と近似 し発散 を防 ぐ因子 としてαをBorn-Green の積分方程式の場合 と同

様 に導入 し,その値を物質および温度によbいろいろ変え,また同一物質につ

いてもその値を く少返 し計算の始めには小書 く後で大 きく覆るようにしてα-

0.1-0'.5程度にし, くb返 し計算の回数 もある物質については最高40回程

度にも怒るよう取ると,第4図よb第 10琴に示す結果が得 られたO をお goと

･しては液体Arの値 1.649×10-14erg を用いてある○ したがって図のpair

interaction potentialはArの eoの値でreduceした ものが示 してあるo

第 1表

Substances Temperature(OC) .Oao(A) p(particleŝAa

･400 2.56 0.02255

79 15.60 0.01272
595 5.51 0_01147

25 2.57 0.04066

150 2.52 0.05970

ⅠnPb 160 2.40 0_05685

5__90 2.40 0.05599

550 2.75 〇一05075

~550 2.75. .0.05002

辛金属 Bi 500 2.78 0.02890

500 2.68 0.02798

Sn 250. 2.52 0.05552
590 2.44 0_05482
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4.Discussion

電子計算機によるく少返 し計算は,(b返 しの回数が多くをると結果が必ず

しも一定の倍に収束せず,再び発散 に向 う｡ これは n次の くb返 し計算の結果

の誤差が n+1のくb返 しに加わ 少,これが くb返 しとともにますます大 き(

在るか らと考え られる｡ したがって,くb返FLをどとで切 るかが問題と怒る｡

前回のBorn-Greenの積分方程式の場合は,液体Arを test物質 として

a-0.1で くb返 し10回以上に浸るとこの誤差が急速に増加することか ら,チ

べての物質につhて10回程度の くb返 しに止めたがこれは駿東の条件 として

ほ多少不充分であるo

したがっ一てここではすべ七の物質について,n次 とn+1次の out put の

各点 よおSQDとして SdD-君fdl+1(Rkト 抑 Rk,i三 を- ,一定
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の αの下でSQD-mininum に怒るところが収束点であると判定 して くb返

しを打切 った｡Percus-Yevick横分方程式の場合,結果は10回程度で打

切った場合 とあま少変 ら覆いが,Na 400℃ お よびPbはpair ipteractio'n

potentialに振動型の傾向を更に加えているO すをわちBorn-Green 積

分方程式の場合 よbは物質全体 としてpair interactiワnpOtentialに振

動型の傾向を示 しているo

SQD-m-in.の判定に対 しNa,K,Pb,BiおよびAr が非常 にゆっ くb

mininumに近づき,また このminimum の値 も比敏的小さ くある意味の安定

さを示すのに対 し,Hg 25℃,InおよびSnは必ず しもとの安定さを示さをい｡

これは trialfunctionとして取 ったLennard- Jones型のpotential

が,積分方程式のinitialinput function として満足 しをいか,これ等

の物質に?いてPercus-Yevick･の近似そのものが悪いか,superposition

の近似が悪いか,または実験 dataが悪いか夜どであると考え られる｡ ここで

紘(5)式の右辺の第 1項を trial functionとしてためしてみたが結果は更に

悪 (,またBorn-Green積分方程式の場合 もSQDに対 して同 じようを傾向

をので,superposition の近似またはわれわれの用いた実験 dataの不完

全 さをどと考えられる｡ これについては今後更に検討 したい｡

夜か trialfunctionとして温度はBorn-Green の場合 2点の平均 よ

b出発 したが,今回はそれぞれの温度についてLennard-Jones型を用いたo

R≧ 5.45でg(R)- 1とした近似は

Ⅰ-′a4WR2 tg(Rト 1ydR
0

で定義 した衛分 Ⅰが 0の附近でRを打切ることにをb,この近似か ら来る誤差

は小 さいと考え.られる｡また数倍棟分申 IBM-subroutineQSFは,I

Simpson 法 とNewtonの5/8法を結合 したものであるが,われわれの場合 こ

れの誤差か ら来る影響は検討の結果 potentialに対 して全体で 3400程度で結
果にあまb影響をいと考えられる｡

や ＼
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