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の配置に対するものである｡ 荻田先生のお話に従 って平均配置をとって調べたのか(e)

である. BCCsQlidの 1配置に対する締巣と,ここに掲げなかった他の量の分布 (例

えば n角形の面積分布)を併せ考えて,この状態がIleC構造の圃柳 こ近いと判断でき

る｡

以上述べたような多面体分和 ま流僻 目に関して少し系統的に調べてお り,剛体球のラ

ンダムパ ッキングと定性的に対応かつ くことかわかっている｡なおこのような･いわば
3)

統計幾何学的扱いはBernal以来,Rahman , Finneyらかおこなってお り,我々の

結果 と併せると少なくとヰ､,図4,5の分布に関 しては短距離の斥力部分がある限 り,

ポテンシャル依存性は少ないようである｡図1辺 りの説明で,筆者の不勉強のためぎこ

ちない部分か幾らかあるか,経晶学上の記号を使 うことについては田中実先生から御指

摘を受けた｡この報告では研究会以後にわか→たことも付け加えてあることをお断 りし

ておきます｡
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高圧下における融解現象の計算機実験

Two species model Ⅲ
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我々の twospeciesmcdelは次の様に設定されている｡

fi- A+Vl+V2 K :Kineticenergy

vl主 i責了 ij:potentialenergy
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高圧下における融解現象の計算機実験

V2--eo∑ si :excitationenergy

¢ij- e(VTF｡/rij)n:pairpotential

oi=101,Si-+1:grNndstate

n-12,02/01-0･8,eo/ 6- 110 02,Si--1:excitedstate

このmodelに対し我々は第 1回報告に於て,次の様に定義されるP*について,粒

子数 N-32の系に対するP*= 一定の予備的実験の鮮巣 を報告した.

p*- p(E/kT)3/n p-N013/V

第 2回報告に於て.同様にN-32の系に対する.いくつかの等温実験の予備的な結果

を示し,このmodelかT*(- kT/e)-0.16の付近に融点極大 (MCM) を有する

ことがほぼ確実であることを示 した｡今回は,この締巣に基づき,N-256の系に対

して,MCM の位置を定め, phase diagram を示す為に. 2つの温度 T*-0.14,

0.16の等温線に沿 うMonteCorlo Simulati(-nを行 った鮮巣を報告する.

このmodelは,低密貯及び高密夢の極限に於て.次の onespeciesmodelと同じ

振舞 をする｡

H-K+V V ∑ ¢(r二二)
i<j

¢ (r)= E(0/r)n

さらに我々は有限なN の系を問題にしている為,それについての one species

modelの結果を必要とするoそこで初めに我々のm(delに於て e0-0, 02/01

- 1.0 とした.N-256の one speciesmodelの系に対して simulationを行

い融解点を於定した｡転移点は, 2つの branch,fluidbranch及び, single

occupancy branchに対するfreeenergyの比較によって定める｡前回の報告に於

て freeenergyの葬式に誤記かあったのでここで再記する｡実験により得られるデー

タは pV/NkTである｡ (d:fluidbranchnrsingle(一ccupancy branch)one

speciesmcdel
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F｡/NkT- Fideal/NkT+ F3/NkT

Fideal/NkT- Pn (A/a )3 十 Pn(T*3/n)+ 伽 p*- 1

β*
F£/NkT- F£/NkT十′ (pV,/NkTF｡-i)dp*/p*

0

F呈/NkT- (i/N)Pn(N!/(rye)")

Fs?0/NkT- 1+Cnv/V｡

(p*- p(E/kT)3/n p-NO/V, vo/V-7r/3VT )∫

Eα/NkT- 3/2+(3/n)(pv/NkTlα- 1)

Ga/NkT= Fα/NkT+pV/八LkTla

tw(-speciesmodel

Fideal/NkT- 伽 (〟/α1)3十伽 β-1

〟

FS/NkT- FS/NkT+∫(pv/Nl州 ｡- 1)dp/p-C｡/kTO

FJa/NkT- 3/2+(3/n)(pv/rtTkT-α- i)-(eo/kl)(卜 2

(p-NO13/N,く八一>-く∑(卜 si)/2> )
】

他の葬式は nnespeciesmndelと同 じ

<hL>a

N

次にその結果を報告する｡図 1は onespeceismodelJN主256の系の結果から,

格子を組んでいる時の圧力 Platticeを引 き算 してプ ロ ッ トしたものが図 ユで.

pev/八一kT= pV/NkT- Platticev/NkTである｡図 1でsingleoccupancy

branchが折れ曲っているのは,それよりもp * か小さい所 では液体の cellm(｡el

に対応 している領域で,それよりP*の大きい所は single occup(,1nCy の条件かあま
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高圧下における融解現象の計算機実験

0 os ItO l･S- f

図 1. Onespeciesmodel (n-12,N-256)peV/NkT- P*曲線

(pev/NkT= PV/NkT-PlatticC/NkT,●.･singleoccupancybranch, 0 .'fluidbranch)
まり利いておらず, snlidbranchと考えられる所である｡図 1を内捜 して free

energy を計算 し.転移点 を定めると次の様になる｡

nnespeciesmndel, ∩ -12,N-256

transitionpressure pV/NkTX P*- 18,735

meltingdensity

freezingdensity

*
m

*
f

β

β

図 2は tw(-speciesmodelN- 256 の系に対する2つの温厚 T*-0･14,

0.16 の等温実験の締巣をプロットしたものである｡この鮮巣から得 られた転移点を表

1に示 した｡この転移点 とonespeciesmodelの転移線をp*-T * 平面にプロット
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したものが図 3であるO (p*-p013/e･)

〇 〇･S' I.O l･Sl y

図 2 twospeciesmodel(n-12,02/01-0･8, 00/ 8- 1･O

N-256)pvo/NkT-p## (Vo-N013,
● :singleoccupancy branch, ○ :fluidbranch)

ii i ′T*= 0.14 T*= 0.16

F-S～I pVo/NkT ll,446 12,536

pf- (<N->/N) 0.669(0.0摩). 0,712(3A@)

pm (<N->/N) 0.693(0.0 ) 0,720(0.0.)

βf (<N->/N) 0,945(40.6 ) 0,800(16.3)

F-S∬ pVo/̀NkT 27,582 26,279

pf (<N->/N) 1,273(85.5 ) 1,333(91.7)

βm (<N->/N)- 1,391(95.8 ) 1,427(97.8)

#l twospeciesmodel(n-12,02/01-0･8,C./6- 1･O

N-256)T*-0.14,0.16 における転移点
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高圧下における融解現象の計算機実験

MCMを定めるために,融解曲線

に沿う体積のとび△V*(-△V/012)

の変化をみると,上述の結果より,

MCMとして

twc■speciesmodel∩-12,

02/01-0･8, eo/6- 1･0

N- 256 MCM

T品cM-0･163

p品cM- 2･25

βMCM- 0･753

を得る｡MeMにおけるエントロピ

ーのとび△S*(-△S/k)をみる

-〇･1 -0･OS OIOO O10r ムV/,～

図 4 twospeciesmodel,

△S*-△V*曲線 (MCM近傍に

おける融解曲線に沿 って )
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ために,上の得 られた転移点における △S*と△Ⅴ*の関係をプロットすると図 4の

様にな り,MCMに於て △ S*キ 0 の様に考えられる.従 ってMCM は 1次転移

点である｡

液体 と融解 に対する動的な観点

戸 田 盛 和

液体の理論を大きく分けると平衡状態と非平衡状態 とになる｡平衡状態については

静的な模型 (たとえば格子モデル)か有効であり.各分子か感 じる有効ポテンシャル

を適切に評価すればよい近似が得られ るわけで,剛体球分子の場合にもこの方法か用

い得ることもこんどの研究会で示 された｡融解に対 してはこの上に何かの秩序パ ラメ

ータを入れればよいと感 じられるが,分子場近似でこれをどのように定義できるかか

今後の問題であろう｡鞍晶の相転移に対 してはかえ→て分子場近似の秩序パラメータ

ーが簡単に導入できるのは少々皮肉である｡格子細胞.の大きさを小さくとること,可

変にとることによってこのようなパラメーターを導入できるであろうか｡

平衡状態についても動的模型を考えられるのではないかと思 う｡転位 (ディスロケ

ーション)モデルにおける転移の運動はこの考えにつながる｡元来液体は流動するの

か本質的な特徴であり,これが液体の平衡状態を取扱 う上で反映されないのはおかし

いと思 う｡この哲学に立 って転位模型 を見直したい｡ただ転位を結晶の転位 とあまり

強く経びつけると,融解点の近 く以外に適用できなくなるので.温厚の高い低密度の

液体にも適用し,したがって気体にも通用する模型は考えられないだろうか.

液体の中に古典統計の場合もロトンを考え得るのではなかろうかとい うこと,転位

の代りに渦糸をとり入れ られないかということ,などの発想か実を結ぶことを望みた

い.剛 体球に対する統計的な幾何学は Percus-Yevic近似同様のいい近似を与えて

いるo これ を融解点を越えて固体にも適用できればよいか,そのためには球をつぎっ
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