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如 何 な る効 果 を もた らす か を 検討 して み た ぴ 。 水銀 の 電 子 的性 質 に は α レ ベ ル

の 位 置 が 大 きな 効 果 を もた ら す と考 え ら れ て い る 。 又 ， 従 来 ， 単 純 な 金 属 とし

て 扱 わ れ て い た 重 い ア ル カ リ金 属で は ，比較 的 フ ェ ル ミ面 の 上 近 くに dv ベ ノv

が あ り ， そ れ が 圧 力 を か け る と と もに 低 い エ ネ ル ギ ー
に 下 っ て くる事 が 知 ら れ

て 識 り ， こ の 事 は融 解 の 問題 と も関連 して い る と考 え ら れ る 。 こ れ ら の よ うな

問題 を 老 え る 際 に ，
d レ ベ ル の 効 果 が 表 面 に 出 さ れ た 取 撒 い は 有効 で あ る 。 似

下 ， 現在 ，王 に 検 討 し て み た い と 考 え て い る 事 を あげ る 。

1） 電 気 抵 抗 ， 熱 起電 力 ， Knight 　 sbifts な ど液 体金 属 の 電 子 状 態 に α レ ベ

　 ル の 存 在 （時 に ， フ ェ ル ミ レ ベ ル に 相 対的 な 位 置 ）が ど の よ うな 効 果 を 持 た

　 ら すか 。

2 ） transitiQn − meta ⊥ pseudopotenzia ！ を撫動 で 扱 え る と す る と ， 単

　 純 な pseu ．dopotential の 場 合皿 な さ れ て い る の と同 様 に ， 電 子 に よ る 照

　 接 的 な 効 果 を含 ん だ 有 効 イ オ ン 蘭相 互 作用 か 定 義 出来 る が ， そ れ は どの よ う

　 な 葱 味 を持 つ か ， 定性 的 ・定 鬣的 な 検討 を す る 。

5 ） 熹 圧 下 で は ， 内穀 土 ネ 1レ ギ ー
，

Ct レ ベ ノv の エ ネ ル ギ ー の シ フ F に ょ り

　 pseudopotenti ．a エ が 変 化 す る事 を 筺導 電 子 の 選 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 撹 柏 互 作用 が ど の よ うに

　 変 化 す るか 。

豊 一 1 液体金 属の 格子模型 に 対する モ ン テ ・カル ロ 法

東工 大 ・理 　　米 沢 　富 美 子

　液 体金 属 原 子 の 高次 分布 関 数 を求 め る 方 法 と して ， （1）実 鹸 的 に 求 め る 。

（2）理 論 的 に 計 算す る 。 　 （5）計 算 機 を使 っ て simUlat θ す る 。 の ろつ が 考

え ら れ る が ， 現 在 の と こ ろ 実 駿 的 手 段 か ら は 5 体以 上 の 分 布 関 数 に 対 す る十 分

な 情 報 が 欝 ら れ な い 。

一
方 ， 理 論的 に も ， 第 一原 瓔 か ら 溝 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 ， 種 k の 仮 定 の 下 に 計 算 機 ・実

験 に よ り高 次 分 布 関数 を
’
計算 す る 方 法 が い くつ か 試 み ら れ て い る 。
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　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　液体金薦の 格子模型 に 対 す る モ ン テ ・カ 〃 ロ 法

　我 々 の グ ル ー プ で は 液 体金 属 の 格 子膜型 か ら ひ き出 さ れ る 結 論 を 徽底 的 に 調

べ つ くした 硫 とい う意 図 を も っ て い る が ， そ の 一 端 と し て 格 子 模型 の は ん い で ，

原 子 の 高次 分 布関数 を モ ン テ ・カ ル ロ 法 を 使 っ て 計 算す る 。 さ し当 っ 、て は イ オ

ン 閣 ポ テ ン シ ャ ル に 対 して は ， pain 近 似 を用 い る 。 大 体 の 方 針 は 以 下 に 述べ

る通 りで あ る 。

　 単 純 立 方 結晶 で ， nXn × n 偲 の 格 子 点 か ら な る 立 方 体を と り畠 す 。 各 格 子

点上 に 液 体原 子 が 存 在 す る 確 率 は 密 度 e で 与え られ る。 （c ＝ ＝ Ni ／蜜コ Ni ／♂ ， Niは

こ の 立 方 捧の 中 に あ る液 捧原 子 の 数） 。 塊 個 の 原 子 を Ml ‘≡ n5 ＞ 個 の 格 子点

上 に は 6 ま く異 る 配 置 の 数は
）
CNi 個 あ る 。 配 置 α の もつ エ ネ ル ギ ー U

α
は イ

ォ ン 既 pair ポ テ ン シ ャ ル の 和 で 与 え ら れ る 。
こ の 時 ， 周 期的 境 界条 件 を採 用

し ， pair ポ テ ン シ ャ ル の 及 ぶ 距 醸 ， 詈 い 変 え る と何 番 目の 隣 接 格 子 閥 義 で の

ポ テ ン シ ャ
ル を 取 り入 れ る か は ， 次 わ様に して 決 め る 。 す な わ ち

， 上番 目 の 隣

接 格 子儒 の 距 離 を ri
，

　 i 番 目の 隣 接 格 子 の 数を ni
，

・f
．　
A一ン 間 pa ± r ポ テ ン シ

ャ ル を g （r ） と書 き ， 累 積 ポ テ ン シ
ャ

ル φi を φi
； Σ nt 甲 （ri ） で 定 嚢す

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 」・＝ 1

す る 。 精度 δを与 え た時 ， 1 φi＋ G
一φii ／ ｝φii く δ とな る よ うな i が み つ

か れ ば ， U
α

を決 め る イ X ン 闇 pair ポ テ ン シ
ャ

ル は i ・th 　 n
’
eighOOUr ま で

の もの を 考慮 す る こ と に して お く 。 全 て の 可 能な サ ン プ ル
N
−C

｝li 個 に つ い て

U
・

を 論 し ・　 P
・・

　
＝

・x ・ e β U
・〕四 ・

届 P
・
／駅 ・

（・
・ は α とい う酉磴

が 実赫 る 麟 化 齢 雄 剰 か ら ，
9（

2
  岬 。・・ が齪 出 細 ば ， 緤 は

モ デ ル の 範囲 で 厳 密 に 攻 ろ 。 しか し ・ 実 際 に は ・ 認 M
は 非 常 に 厖大 な もの K

な り ， 計 算機 の 容 量 を 越 え る 。 そ こ で ， NC 恥
個 の うち の 一 蔀 の サ ン プ ル の み

を 選 び 出 して ， 全 体の ア ン サ ン ブ iV を 瓢 mu ユ ate す る もの と して 扱 うわ け で あ

る が ∫ こ の 時 ，
サ ン プ lv を 選 び 出す cri 毛 eri 面 は ， そ の サ ン プ ル の 組 が ， も

との ア ン サ ン ブ ル を 良 く近 似 して い る よ うに ，
モ ン テ カ ノレ ロ 法 に よ り確 率 論 的

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 「
に 選 び 出す の で あ る 。

　配 置 σ か ら醗置 βに 移 る 1 ス テ ッ プ の 確率 を p
αβ

（≧ 0 ） と書 くと 、 配 置 の

つ な が りは鱆 行 列 P
、、B

’を 通 し て の マ ’レ コ フ 遍 程 と蹄 で き る ・ こ の 確 率 過

程が 収 束 す る ため の 必 要 ・十 分条 件   エ ル ゴ ー ド 条 件 ，   定 常条件 Σ U
α

　 　 　 　 　 　 　 　 l　　　　 　　　　 　　　 　　　　 　　　 　　　　 　　　　 　　　 　　　　 　　　 　 a
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？δβ
． ．

　
u
β

で あ る 。 した が っ て 、
モ ン テ カ ル ロ 法 は 結 局 ， 1 の （1）， （2 ）

の 条件 を み た す P
αβ を選 ん で ， マ ル コ フ 過 程 の 間 屡 を プ ロ グ ラ ム す る ζとに

な る ・ “ ）・ r2） の 条 件 が あ ・ て も P
。β

は ユ ニ ー ク に 痴 な い の で ？… β

と して 微 褫 的な 可 逆性 U
α

P
α β

＝ U
β P8

α
を用 い て

　　　丑亜 ； ヨ L 皇 ＝ ．

一
　
P
　
（Ui

？　
一
　
TJ
　ct）

　　　
P
βα 　

u
α 　

Pα

に よ っ て P αβ を決 め る 。

簸一 2 格子模型 に よる諸近似 の 比較と多体力の 検討

京 大 ・理 小 　 川 泰

　液 体 の 統 計 力 学 の con ▽ enti 。nal な 立 場 は二 体 分 布 険 数 に 対 す る 横 分 方程

式 で あ り
，

Yvon 　
一

　Liorn　
一一Gr θ en 　 eq

，　 KirkWOOd 　 eq ， Hyper 一
聾ette α

Chain 　 eq ．　 PerCUS − Yeviek 　 eq ．等が あ り ， こ の 見 方 に 沿 っ て よ り高次

の 多 添 柏 関 を 入 れ る 考え 方 が あ る が ， そ の 他 に 物徃 研 の 液 体金 属歓 究 会 （本誌

10 月号 に 報 告掲 載予定）で述べ た ように ， 近 距 籬 の 多 捧相 醜 を 重視 す る Be 劬 e 近

似 的 立 場 が あ り ，
hard 　 Ephere が essential な 瓧 gh 　 density 　 flui α

に 対 して は こ の 見 方 の 方 が よ い と考 え ら れ る が ，三 次元 連 続 空 間 で こ れ を行 う

の は 事 実 上不 可 能 と思 わ れ る 。

　 格 子 化 す る の は 致 命的 な こ と もあ り うる が ， 考 え 方 と結 果 を 比較 す る た め K

格 子 系 に 限 っ て 種 々 の approach を して み た い 。

　 例 え ぽ 話匙 提供 で 述 べ た KSkuchl 　 rnodel に つ い て ， 積分 方程 式的 扱 い も

行 い ， Kikuehi ．の 方 法 に よ る 結 果 と比較 す る 。 斐 た 三 粒 子 が 一
辺 が 2nd

neighoour 　 distanee の 正 三 角 形 に 配 置 した と蓉 に 三 体 力が 働 く とい っ た

最 屯簡 単 な三 体力 模型 で そ の 効 果 を 譲べ て み る こ と も可 能 で あ る 。 こ の よ うな

篌 型 で の 電 子 状 態 も 講 べ て み た い 。 京 大 ・理 の 種 村 正 美 ・
小 倉 久 和 両 君 との

グ ル ー プで 楙 究 を進 め て い る 。
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