
単線なNFE近似の成り立たない液陸金属の電子状態

C

去
n 孤

-ダ5ほn,巌m,鼠e)

ノ､.′

W4摘nml-=~-
eli281

(151

n m n'lL.L'2
-(pE)2fru'iinm)T(ilinillT(隼 22-u摘82m)

ノ■ヽ･.′

Ⅴ(Rnel)Ⅴ撒ele21Ⅴ(i:ie2̀･ml Ⅴ摘nm)

Z5

～ ノーノ ノヽ■′ ノ■ヽ.′

+u摘nel)u摘 81m)u摘 ne2)u 摘 i2m)

Xg 4 梅 丘-もm,武 fl 式 82 1滴 c l摘 8 2 ー

Z

vrkincl)Ⅴほ elm)
Z a

(16)

～
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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如何をる効果を もた らすかを検討してみたい.水銀の電子的性質vCは 且レベJV

の位置が大 きを効果をもた らす と考えられているC 又,従来,単純な金属とし

て扱われていた重いア)Vカリ金属では,比較的 フェ)1/ミ面の上近 くvcd_Vベ/レ

があ り,それが圧力をかけるとともに低いエネ′レギーVi:下って くる事が知られ

てお り,与の事は融解の間藤とt･関連 していると考え F,れるO これ らのよう夜

間好 を考える瞭vc,a Vベプレの効果が表面に出された取扱いは有効である｡以

下･,現在 ,主に検討してみたいと考えている事をあげるc

1) 電気抵抗,-熱起電力,Kni如 t shiftS を ど液 体金属の電子状態vTLdレベ

)Vの存在 (時に,フェ)VミVベプレに相対的を位置)がどのような効果を持た

らすか｡

2) tra′nsition-metal pseud_opotentialを摂動で扱えるとすると,単

純恵 pseudIOPOtentialの場合爪 をされているのと同様vt,電子による間

接的な効果を含んだ有効 イオン間相互作用が定義出来るが,それば どのよう

な意味を持つか,定性的 ･定量的査検討をする.

5) 高圧下では,内穀 土ネ′レギー,dIVベJVのエネルギーの シフトにより

pseuaopQtentialが変化する事を伝導電子の遮蔽効果の変化 とともに考

慮し,高圧下で液 体金属の電子的性質,有効 イオンFg-1相互作用がどのように

変化するか｡

亜-1液体金馬の格子模型に対するモンテ･カルロ法

東工大 ･塾 米 沢 冨 美 子

液 体金鹿原子の高次分布関数を求める方法として, (1)実旗的vt求めるO

(2)瑠論的忙計算する｡ (5)計算板を使 って simulateする. の 5､つが考
l

え られるが,現在のところ実験的手段か らは 5体以上の分布的数に苅する十分

な情報が得られない. 一方,理静的にも,第一原聾か ら尊 くことは もちろん標

準的な近似法 も確立されていない｡ したが って,軽々の仮定の下に計算撮 ･実

験vcより高次分布的数を計算する方法がい くつか試み られているO
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