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　近接 した構成要素間の相関 （近距離相関）を考慮 した平均場方程式 自体は 、Poisson −Boltzmann

方程式の 修正 とい う形で 従来 よ り多数存在する。 しか し修正の 結果 として 、平均場近似が 本来有

す る見通 しの 良さが失われて しまっ て い る 。 そ の た め 、ク
ー

ロ ン 系以外の 系あ る い は平均場近似

が 成立 しな い と考え られ て い る強相関 クー
ロ ン 系の近距離相関を 、 適切 に再現で きる平均場方程

式 が 存在す るか ど うか は 不明 で あ る 。 そ こ で 本稿で は、相関場形式 を導入 しその鞍点近 似として 、

液体系一
般 に 成立 す る平均場方程式を導出する 。

こ れ に よ り、 系統的な方程式の 改良だけで なく、

剛体ポテ ン シ ャ ル を含む液体系へ の 補助場モ ン テ カ ル ロ 法の 適用が可能 となる 。

1　 は じめ に ：　 搆造ガ ラス研究との関連

　まずは じめ に 、構造ガ ラ ス 系 に お い て 期待され る本研究 （相関場形式）の 役割に つ い て 、簡単

に 触れ て お きた い 。示唆的な仕事を
一

っ 挙 げる 。 それ は
、 Moore −Yeo らが 2006 年に 示 した相関

場の レ プリ カ法 に よ る解析で ある ［i］， 彼 らは 、密度分布 に 関する 2 点相関関数の 共役場 λ に着 目

し 、 そ の 重 な り合 い 指ee　qα β
＝λα λβ （添え字は属 レ プ リカを表す）に 関する汎関数積分を書き下

した。その結果 、 磁場下で の イジ ン グ ・ス ピ ン グラス と等価な q−一汎関数形 を得た。さ らに、こ の

等価性を根拠に 、構造ガ ラ ス に は 熱力学的ガ ラ ス 転移が 無 い とい う立 場に 与 して い る。

　以上の Moore−Yeo に よる定式化 には、液体相の 近 距離相関を考慮 しない （該当論文の 2 ペ ージ

か ら 3 ペ ージを参照 ）な ど の粗 い 扱い が含 まれて い る。 しか し近似の 粗さは措 い て な お、刮 目す

べ き点 が ある と思われ る。理 由は以 下の通 りであ る ： ち ょ うど 20 年前、Kirkpatrickらに よ り構

造ガ ラス と p−spill ・ス ピ ン グラス との 対応関係が 指摘 され た ［2］。 こ れ を契機に 、構造ガ ラ ス は ス

ピ ン グラ ス 分野の 理論家の 耳目を集め る こ と とな り、そ の 結果、豊穣な物理が 醸成 され 続けて い

る ［3］。 Moore −Yeo の 理論 は、そ の記念碑的論文 ［3］の 出版 以来 20年ぶ りに 、
ス ピ ン グラ ス分野が

提示 した構造 ガ ラ ス 理 論の 新機軸で あ る 。 従 っ て 、 Moore −Y60 論文 を き っ か け とした今後の 新展

開が 予期され るの で あ る。

　本稿で は、液体論分野 に お い て確立 して い る近似式群 を含む よ うに 、 相関場の 汎関数積分形式

を構成する 。 こ の よ うに 、 従来の 場の 理論で は問題 とな らなか っ た空 白の 部分を整備す る こ とは 、

1E −mai1 ： frusawa．hlroshi◎kochi−tech ．ac ．jp

一 727一

N 工工
一Eleotronlo 　Llbrary 　



Bussei Kenkyu

NII-Electronic Library Service

Bussei 　 Kenkyu

研究会報告

Moore −Yeo ア プ ロ
ーチ と液体論 を融合する上で不可欠だと考える。またさ らに、相関場形式をダイ

ナ ミッ クス 国 へ と拡張で きれば、よ り大 きな果実を構造ガ ラス 分野 にもた らす もの と期待され る。

　次節以降で は、相関場形式の格好の 問題 として 強相関 クー
ロ ン系の 平均場方程式を取 りあげ、そ

の方程式の 妥当性 を議論す る 。 相関場形式 の概要 は、こ の 検討 を通 して 説明 され る予定で ある 。

2　相関場形式の 概要

　まず、なぜ 相関場形式が必要か で あるか （Why ？）を強相関クー
ロ ン 系の観点か ら述べ る 。 その

後、本形 式の 数式構造 とバ リエ ーシ ョ ン （What ？）に つ い て 記す。最後 に 、液体論の 近似一 具体

的 に は
一

般化 mean 　spherical 　approximation （MSA ）
一を鞍点近似 として導出する際の キ

ーポイ ン

ト （How ？）を説明す る。尚、省略記法の 定義や液体論用 語は付録 に ま とめた。

2．1　 Why ？

　最近、Poisson−Boltzmann方程式 をわずか に 修正するだ けで、強相関域のカ ウ ン タ
ー

イオ ン 分布

を再現で き る こ とが示 され た ［5】。 以下で は、相関場形式の 導入が 、こ の 修正 PoissonBoltzmann

方程式が 抱え る問題点を解決す るの に 有用で あるこ とを指摘する。

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 も　 　 s

◆　修正 Poisson−Boltzmann 方程式 ［5］：　 弱相関以 外で の成功

　強相関域で も有効な修正 Poisson−BoltzInann 方程式 （MPB ）は、あの WCA 理論
2
［6］の 立役者

の 一人で ある John　D ．　VL’eeks 等に よ り見出され た ［5｝。彼 らは 、
　 WCA 理 論の精神に則 り、 裸の 相

互作用 ポテ ン シ ャ ル v を 、

v ＝ u5 十 UL （1）

の よ うに 急峻な短距離斥力部 Us とゆ っ くり変化する長距離部 UL とに任意分 割 して い る 。

　そ の 上 で 、 以下の よ うな議論 を展開 して い る 。 まず、本来の v 相互作用系 と長距離寄与を落 と

した Us 相互作用系の 2 点分布 関数 を 、 そ れ ぞれ g お よび gs と置 こ う。 さ らに 、　 v 系の 密度分布

｛ρ｝を US 系が再現する ように、外場 を 」か ら Js へ と変更する。こ の とき、 2 つ の 系それぞれ の

YBG 　hierarchy （BBGKY 階層の 平衡版）を 引き算す る と

・一 ▽・・（・ ）一▽・（・ ）・ ｛（・・▽ Us
−

・▽・）  ・｝（・〉 （2）

　
21960

年代に お ける液体論の 発展 と成 熟の 最 終仕上 げ と して、70年代前半 に 当該 分野を席巻 した。これ に よ り、液

体論 の van 　der　Waals パ ラ ダ イム （or 剛体 球 パ ラ ダイ ム ）が よ り強 固 とな っ た と同時 に、液体論の 精密化が
一

層加 速

した よ うに 思 われ る。しか し近年、vall　der　Waals 流体で は な く枯渇系に 代表 され る energetic 　Hllids［8］（岡1体ポテ ン

シ ャ ル で は な く実効的相互作用が相 を支配す る とい うほ どの 意 味）に広 い 関心 が集ま っ て お り、液体論の 再理解 （er 大

衆化 ） が進 む と予 想 され る。
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が 得られ る ［7］。 こ こ ま で は、厳密な表現で ある 。 WJeeks らは さらに 、

9S（r） ＝ 　9（r）； 1

ρ（r ）　＝　Po　exp （− fiJs（r）） （3）

とい う平均場近似を課 して い る （ρo
：外場ゼ ロ の 平均密度、β＝ 1／kBT ）。 そ の 結果、▽？ls − ▽ T．，＝

一▽UL に注意する と、平均場方程式 として

MPB 」s （・）＝＝　」（・）・ ＠  …
−SJ・

）（・） （4）

が 得 られ る。こ こ で 、相互作用ポテ ン シ ャ ル の添 え字が L で ある こ とに 注意 した い
。 また、」 は

固定電荷 によ るク
ー

ロ ン ポテ ン シ ャ ル と等 しい とする 。 こ の とき、式 （4 ）に お ける短距離 カッ

トオフ相互作用 uL を裸の相互作用 v に戻す と 、 上式は従来の Poisson−Boltzmann 方程式に 帰

着する こ とが確認で き る。

　Weeks らは、特に 、短距離パ ートをカ ッ トオ フ した クー
ロ ン 相互作用 UL として

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 r
　　　　　　　　　　　　　　　　 β　u・L （r ）＝ Lerf （r）　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（5）

を採用 して い る ［5］。 こ こ で 、P は無次元化 した結合定数、　r は カ ッ トオ フ長で 規格化された距離を表

わ して い る。また ltL は 、カ ッ トオフ長ス ケール の 大きさを有 し、そ の 中で 荷電分布が 〜exp ← r2 ）

の よ うなガ ウ ス 分布 した荷電球の ク
ー

ロ ン ポテ ン シ ャ ル に相 当して い る 。 因み に 、荷電分布が 均

一
な荷電球の クーロ ン ポ テ ン シ ャ ル は、soft −MSA （MSA の ソ フ トコ ア拡張版，後述）の 直接相関

関数 と同様 な振 る舞 い をす る こ とが 知 られ て い る ［9｝。すなわ ち、式 （5 ）の UL は 、 直接相関関

数の soft −MSA 解と関係して いる こ とが予想 され る 。

　MPB は、驚 くべ き こ とに、カ ッ トオ フ長の 選択 を相関強度に応 じて 適切に 変更する こ とに よ り、

弱相関か ら強相関極限 に至 る全て の相互作用強度領域 （or 全て の r）で 適用 が 可能で あ る。す な

わ ち、あらゆる相関強度の MPB 解が、荷電板付近 の カ ウ ン ターイオ ン 分布に 関 して 、モ ン テ カ ル

ロ ・シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 結果 と一致す る。最近、MPB 以外 に も、強相関域 に 拡張す る た め の 平均

場方程式の修正が幾 つ か行われ て い る ［10］。 しか し、理論構成 が い ずれ も複雑で あり、 「裸の 相互

作用 を短距離カ ッ トオ フ相互作用 に置換す るだけ 」 と い うMPB の 単純な修正 とは 対照的で ある 。

◆　修正 Poisson −Boltzmann 方程式の 問題点

ただ し MPB に は 、 依然 として、

　 ・ 　 短距離カ ッ トオフ相互作用 ？tL の設定に根拠ない し基準はあるのか ？

とい う疑問点が未解決 の まま残 っ て い る。そ して 、もし こ の 問題 を克服で きるの な らば、上述の

よ うな他の強相 関理論 に は無い 単純 さを有す る MPB は、強相関ク
ー

ロ ン 系に お け る標準理 論の

地位を獲得で きる もの と期待 され る。そ こ で 本稿で は、相関場形式を用い て 相互作用場 を変動量

として扱うこ とによ り、 平均場方程式中の 相互作用ポテ ン シ ャル を 、 裸の 相互作用から他の もの
　 　 s　 　 s　 　 s

へ と自然に置き換える方法を提案する。
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2．2What ？

◆　相関場の 汎関数積分表式

　液体論で 中心的役割 を果たす物理 量の 動径分布関数 g（r）と関連付 け られ る瞬時値 G （r ）は、瞬

時密度場 ｛ρ｝を用 い て 、

　　　　　　　　　　　　　a（r）一叔 ・ぼ・ 岬 ）
一・（r）　 　 　 （・）

と平均操作 く 〉 を除 い た形で 書ける。動径分布関数 g との 対応関係は 、附録記載の g定義式 と上式

を比較す る こ とで確認 された い 。こ の 瞬時相関関tw　G を変動場 として 分配関数に導入 す るた めに、

　　　　　　　　
・一

卿 ・ω
一・ω 1一納 （

iλ　 　 　 ．

i
’
（P − G ））　 …

とい う疸等式 を利用す る 。 こ こ で 、 「は じめ に 」 の 冒頭で 述 べ た共役場 A が 出現 して い る こ とに 注

意 した い 。上式 （7）を用 い る と、外場 」下で の v 相互作用系の グラ ン ドポテ ン シ ャ ル Ω」｛βu｝は 、

　　　　　　　　　・ 鋼 一

ム呵
一
羣・（93・・

一… ）
一・・J ｛… ｝）　　　 （・）

と表わ され る 。
こ の よ うに

、 熱力学量を相関場で ある p ，
λなどの 汎関数積分で あらわす ことを本

稿で は相関場形式と呼んで い る 。

　以下で は 、相関場形 式の 3 バ リエ ーシ ョ ン を示す。

◆　2 変数形式 と従来の 相関場汎関数の 関係

　 2 変数の まま新 しい 場を導入 しな い で 、λ に関する鞍点近似を行 うと、ある与え られた p の 下で

の グラ ン ドポテ ン シ ャ ル ω ｛p｝（すな わ ち、 グラ ン ドポテ ン シ ャ ル の p 汎関数）は 、

　　　　　　　　　　　・ ｛P …A’

｝ 一 矍
・β・・＋ Ω・｛一・

＊

｝一
晝
・げ ）

　　　　　　　　　　　　　　晝一 鑷 、＝．、A． 　 　 　 　 …

と書 ける 。 こ こ で 1行 目の 最後の 2 項 は 、グラ ン ドポ テ ン シ ャ ル の second 　Legendre 変換に 相 当

してお り、 既に 液体論分野で詳 し く計算され て い る エ ン トロ ピー項に 等 しい ［11］。 従 っ て 、2変数

形式を場の 理論 的に再構成 する意義 は 少な い と思われ る。

◆　 2通 りの 3 変数形式

　そこ で 、Hubbard −Stratonovic1ユ （HS ）変換を利用 して 、 更にポテ ン シ ャ ル 場を導入 す る。何 に

対 して HS 変換 を施 すか で 、 2通 りの 選択肢が ある 。

　〈 v
一形式 〉　

一
つ は 、裸の 相互作用項 を式 （8）の ように p 場で あ らわす の で は な く、HS 変換

する バ ージ ョ ン （v 一形 式）で ある 。
こ の とき、v一形式に 対す るポテ ン シ ャ ル 場 ｛φ｝に関す る鞍点
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方程式は、

　　　　　　　　　　　　　州 一 ・（・ ）・ （・   〈P＞。 ，、）（・）　 　 　 　 （1・）

と書け る 。
こ こ で 平均密度 〈 ρ＞ gb

，，λ は
、 外場ゲ 下で の λ相互作用系の 平均値を 表 し て い る。上

式は 、変数で ある相互作用ポ テ ン シ ャ ル λ の 選び方 に よ り、様々 な修正 PB 方程式が 得 られ る こ

とを示唆 して い る 。 すなわち 、 従来用 い られ て きた
「
ク
ー

ロ ン 相互作用 自身に よる近距離相関を

記述で きる ように修正 され た Poisson−Boltzmann 方程式群 ［10，
12］

3
」 の 指導原理構築が、本形式

の導入 に よ り可能に なる もの と期待 され る 。 しか し本稿で は
、

こ れ 以上、v．一形式に は立ち入 らな

い こ と とす る。

　〈 λ一形式 〉　 もう一
つ は、A 項の HS 変換 を通 して得 られ る λ一形式で ある 。

こ の とき導入 され

たポテ ン シ ャ ル 場 を ｛ψ｝と置 くと、λ一形式は

　　　　　　e
’n

・‘”’ ｝ 一

ム，

剛 一 ｛醐 ・

　　　　　　・ ｛・・嗣 一 1・
（β・

− i・）・ 1〈ψ・ ・1（i・）一’1ψ＋ J＞・ Ω一
。 ｛・｝　 （・・）

と書け る。 2行目の 最終項は、外場 一唇ψ下で の 自由粒子系の グラ ン ドポテ ン シ ャ ル を表して い る 。

こ れ より、ポテ ン シ ャ ル 場 ψに 関する鞍点方程式は、λを後述す る実数の 鞍点geiA＝ 一λ
＊

に置 き

換 えた上で 、

・ … βザ （・）一 β・（・）・ C・
曝

  …
一βψ

り（・） （12）

と書ける 。 上式は 、 MPB 式 （4）と類似して い る ；式 （4）において v が UL に置き換わ っ て いる
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 も　 　 s　　 も

のに対応 して 、 式 （12 ）で は裸 の相互作用 βu が 一λ
＊

へ と自然にに入れ替わ っ て い るの で ある。

残 るは、
「
λ

＊

をどの ように して直接相関関数の so ・ft−MSA 解と関連付け るか ？J とい う問題で

ある 。次節で こ の 問題に取 り組む。

2．3　 How ？

　前節で は式 （7） に よ りp一場を相関場 として導入 したが、以下で見 る通 り、有効に機能 しない
。

そ こ で 、 物理 的に 実現不可能な相関場 を考慮 しな い で 済む よ うに、y 場を変数変換す る 。 こ れ に

よ り、λ
＊

の 近似解が得 られる こ と となる。

◆　変数変換の必要性

　λ に 関す る鞍 点条件下で p 場 に関す る鞍点方程式を立 て る と、

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　δω

　　　　　　　　　　　　　　　あ ，
．
、
．パ

βu ＋ λ  ゜

　 　 　 　
（13）

　
3
わか りに くい 表現 な の で、具体例 を 述ぺ る。例え ば、更に 剛体ポ テ ン シ ャ ル に よ る近距離相関を Poisson−Boltzmann

（PB ）方程式 に組み込 む こ とは、密度汎 関数理 論を用 い て 明確に 定式化で きるe こ こ で 問題 して い るの は、ク
ー

ロ ン 相

互 作用 自身 に よる相 関 を PB 方 程式 に組 み 入 れ る とい うア クロ バ ッ トな試 み ［1〔｝，12］で あ る。
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　　　　　　 とな り、自明解 しか 与 えな い ，こ れ で は、せ っ か く相関場を導入 した意味が な い 。p一場の 変数変

　　　　　　 換が 必要 と思われ る 。

　　　　　　 ◆　変数選択の基準

　　　　　　　 自明解 しか与えない th場 は、何か問題点を含ん で い る の だろうか ？
一

っ に は 、変数範囲が広す

　　　　　　 ぎ る とい う点が ある。すなわ ち、瞬時相関場は G ≧ 0 を満たす べ きで ある の に、p 場は負値を許

　　　　　　 して い る 。 従っ て 、もしよ り適切 な変数が ある とすれば、それ は 、 C の正値性 を保証 して い るは

　　　　　　 ずで ある。言い 換 える と、

　　　　　　　　　　　　　　　　　　1
一胴 顎 ・［・瞬 ・］　 　 ・・4・

　　　　　　 とい う恒等式 を通 して 新変数 w
一場 を導入 す る際に、

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 ∫（w ）≧ 0　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（15）

　　　　　　 が 自明 で あ る こ とが望 ま し い
。 さ ら に簡単の ため、det の 絶対 値符号が とれ る よ うに

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　δf（「ω）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　≧ 0　　　　　　　　　　　　　 （16）
　 　 　　 　 　 　 　　 　 　 　 　　 　 　 　 　　 　 　 　 　　 　 　6at．，

　　　　　　 とい う正値性が 自明で ある と、 なお の こ と良 い
。

　　　　　　 ◆　適切な変数の選択

　　　　　　　 条件 （15）を満た すだけな ら、幾 つ もの 選択肢が あ る。しか し、さ らに条件 （16）を満 たす こ

　　　　　　 とが 要求 され る と 、 大分絞られ て くる
4

。 例えば 、 f（w ）の 最も単純な もの と して は

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　f（w ）＝ P ・＝ 　ew 　　　　　　　　　　　　　　　 （17）

　　　　　　 が ある 。 本稿で は 、こ れ を w 一場 と して 採用 す る 。

　　　　　　 ◆　鞍点近似

　　　　　　　 式 （17）の 変数設定の 下で λ お よび w の 鞍点近似を行 うと、ガ ウ ス 補正 項 （one −loop寄与 ）も

　　　　　　 含め て 相殺され た結果 として
、

Ou ・ sh
＊
（・ ）一 λ

＊

（・）＋ ρ・（λ
本

  め （・）， 9
＊

（β・ ＋ λ
＊

）− 0 （18）

が 得られ る 。 こ こ で e
ガ

；
ρog

＊ ＝
ρo （ゲ ＋ 1）と置い た 。 また簡単の ため 」 ＝ O の 場合に つ い て

書 き下 して い る。そ して、こ れ らの Ours と太字で 記 され た囲み式 （12），（18）が 、本稿の 主要結果

　
4f

（切 ＝ p　・＝　wn （n は偶 数）は、条 件 （15） は満たすが （16＞を満た さな い 。
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で ある。式 （18）にお ける左 式 と右式は、それぞれ、Orgtehl−Zerliike方程式 （付録参照） と一般

化 MSA ［13］に 等 し い 式 とな っ て い る。

　因み に
、 式 （5 ）の 後で 述 べ た soft −MSA5 ［14］は

、 直接相関関数 c と動径分布関数 g に つ い て 、

c（r） ＝ 一，G　v （r ）

lim　9（r）　＝ 　 lim　9（r）＝O
r −・十 1　 　 　 　 　 　 　 r→ − 1

lrl≧ 1

（19）

とい う条件を課 して お り、

一
般化 MSA に包含 され て い る 。

　従 っ て 上記の 結果は 、 「平均場方程式 （12 ）において 、 裸 の相互作用 βu の代わ りに 置くべ き実

効的相互作用 iA ＝
一λ

＊

は 、

一
般化 MSA 解と して の直接相関関数に等 しい 」 と い うこ とが、　 ad

hoc にではな く鞍点近似の帰結として 自然に導かれた こ とを示 して い る 。 そ して 、 式 （5）の 後

で 触れ た よ うに 、MPB の UL が 直接相関関数 と同様の 振る舞 い をす る こ とを考 え る と、平均場方

程式の 連立 （12），（18）は 、 「Wh ゾ〜」 節 の 最後で 述 べ た MPB の 抱え る疑問一一 「短 距離カ ッ トオ フ

相互作用 の設定に根拠 ない し基準は ある の か ？ 」
一 へ の 解答 とな っ て い る こ とが わか る 。 す なわ

ち、MPB に おけ る短距離 カ ッ トオ フ相互作用 UL として 直接相関関数を採用 す べ し 、 と い う要請

を鞍点近似の 結果 として課 すこ とが で きるの で ある。

　以上の 通 り、液体論的摂動展開を利用 せ ずに 、従来の 液体論 と相性の よ い 枠組み を作るた め に

は、液体系固有の 工夫 （式 （17）の よ うな w 一場設定）が必要 なこ とが わか る。

3　ま とめ と展望

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 li　　　N 　　　N　　　s 　　　N　　　1 　　　x　　　li

　 まず、コ ロ イ ド・ス ピ ン グラ ス ・液体論分野か ら見た ときに 、本研 究が有する ユ ニ ー
クで はな い

h

点 を確認 して お きた い 。そ の 上で 、 新奇性を指摘する 。 最後に
、 補助場 モ ン テカ ル ロ 法 へ の 応用

可能性に つ い て コ メ ン トす る。

◆　従来研究 との関連

　既述の通 り、液体相関を考慮す るよ うに修正 され た平均場方程式は、Poisson−BoltZmaIm 方程

式の 修正 とい う形で数多 く存在 し、少な くともクー
ロ ン 系で は 新 し くない

。

　また、密度場 ｛β｝とス ピ ン 変数 とを対応付け る とわか る よ うに 、瞬時相関場 ｛G ｝は ス ビ ン グ ラ

ス に お けるオーバ ー
ラ ッ プ関数 g と類似 して い るよ うに見 え る

6
。 しか も、 q 場 の 汎 関数積分導入

は
、

ス ピ ン グラ ス 教科書の 第 1章 に 記され て い る基 本事項で ある ［15亅。従 っ て 、液体系に おける相

関場の 汎関数積分を書 き下 すこ とは、そ の 方針 自体 に 目新 し さが あるわ けで はない
。

　さ らに 、 前述の 通 り、 液体系に おけ る相関場汎関数 に つ い て は、Mayer 関数 を用 い た ダイア グ

ラ ム 展開 に よ り、既 に詳 し く計算されて い る ［11］。また、ガ ウ ス 近似 と同形式を有す る汎関数形 の

停留条件が Orsteill−Zernike方程式を与え る こ とに つ い て も、既 に 指摘 され て い る ［13．16］。

　
5
通常の MSA と は 異 な り、相 関 関数 の 連 続性 が 考 慮 され て い る．

　
6
再度の 注意 ：　 冒頭 で 述べ た Moore −Yeo ア プ ロ ーチ ［1］は、こ の よ うなお決 ま りの 対 応 関係 を採用せ ず に、瞬時

相関場同志の ハイパ ー
相関関数 （or　4 点相関関数）を q

一場 と関連付 けよ うとい う試みで あ る。
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◆　本研究の新奇性

　で は、本研究は液体論に何らか の 進歩を もた らしたの だろ うか ？　強相関ク
ー

ロ ン 系の 文脈に

お ける本研究の 重要性 は 明白で あ る ：　 本定式化の結果、強相関域で 有効な平均場方程式
「MPB 」

が基礎付け られ、さ らに場の理論的改良法が 示され る こ ととな っ た 。 従 っ て 以下で は 、よ り一般

的な観点か らの 新奇性 を 2 つ 指摘す る ：

・
一般化 MSA の再導出 ： 従来 、 汎 関数形か ら再導出で き る の は HNC 近 似の み で あ っ た

。

　HNC 近似は、高次ダイア グラ ム を系統 的に 落 とした 汎関数の 停留解 として 与 える こ とが で

　き る Il1］。 しか し、　 Percus−Yevick （PY ）近似や MSA は従来 、 そ の よ うな ダイ ア グラ ム展

　開 としての系統性 を欠い て い た。従 っ て 、鞍点近似 に よる再導出は、MSA に 関連 した議論

　が含ん で い た曖昧 さ ［13，
14

，
16］を除去す る こ と とな る 。 さらにガ ウ ス 近 似を超え る こ とで 、

　　　　　　　　　　　 へ　　　N　　　k　　　N
　一般化 MSA の 改良版が 導か れる もの と期待 され る。

・ クーロ ン系以外へ の適用 ： 平均場方程式 （12）， （18）が ク
ー

ロ ン 系以外に も適用 で き る こ と

　を明示 した点に 意義が あ る。 例 えば、直接相関関数に 関す る MSA 解 の 1つ 一PY 解一を用

　 い れ ば、剛体球 系 に お い て す ら本 方程 式 の よ うな連 続場 に よ る 平 均場 方程 式 を利用 で き る。

　尚、本稿で 得 られた平均場方程式は 、

一様系にお い て 、 1 次元剛体円系で の 成功が 実証され

　て い る動的密度汎関数法 ［17】の定常解に一致する こ とも指摘 して お き た い
。

◆　展望　　補助場モ ンテカル ロ法 へ の 応用

　 こ こ で い う補助場 とは、本稿で い うとこ ろの HS 変換 を通 じて 導入 された ポテン シ ャ ル 場に相 当

して い る 。 こ の HS マ ッ ピ ン グによ り、　 v 相互作用 系が ポテ ン シ ャ ル 場下で の 自由粒子系に 移行す

る こ ととな る。補助場モ ン テ カ ル ロ 法 （MC ） とは、そ の よ うな 自由粒子系を鞍点近 似解の 周 りで

モ ン テカ ル ロ ・シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン す る方法で あ り、従来の MC で は多大 な収束時間が 必要 な高密

度の 強相関系で 有効で ある と期待さ れ て い る 。

　元来、電子多体系で 頻用 され て きた本方法 は、最近 、
ガ ウス コ ア系や湯川系などの 古典流体系

に お い て も成功を収めて お り、結晶化の 条件付近 に お い て 、分子動力学法 （MD ）と同様な結果 を

与え る こ とが示 されて い る ［18］。 しか し従来の 鞍点方程式は 、 裸 の相互作用 v で表わ され て い る

の で、ハ ードコ ァを含 む系へ は適用で きな い
。

一
方、本稿で 導出された平均場方程式 （12）， （18）を

用 い れ ば、上述の 通 り、剛体球系で も鞍点解 を求め る こ とが で きる の で 、補助場モ ン テ カ ル ロ 法

の 適用 が可能で ある。

　得 られた剛体球系の補助場 MC の結果 とMD の 結果 との 比較 は興味深い 。なぜ な ら、もしこ の

2 つ の 結果が
一・

致する の な らば、ハ ー ドコ ア を有す る液体系に お け る、場の 理 論的 シ ミュ レ
ーシ ョ

ン の道 が 拓か れる か らで ある。
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4　付録

◆　積分の 賂記法

見通 しを良 くするた め 、位置ベ ク トル 積分 を内積 ・テ ン ソ ル 積 ・ブラケ ッ トを用 い て 表 して い る

　 ・ ∫d・ ∫（・）9（・）≡ ／
・9

　 ・ ∫認 ノ（卜 ・
’

）9（・
’

）≡ （∫  9）〔・）

　 ・　∫dr∫dr’

ρ（r ）v （r − r
ノ

）ρ（r
’

）≡ 〈ρ Iviρ〉

さ らに以下の よ うな略記も行 っ て い る ：

　 ● 位置座標積分の 場合 ：　∫dr ∫dr’
＝ f。 ，。 ，

　・ 汎関数積分の 場合 ：　∫Dp ∫D λ ＝ ．f
，，λ

◆　液体論の 用語集 ［6】

・動径分布関数 g（r ）， 全相関関数 h．（r）：　 外場な しの 場合、

　　　　　　　　　　　・・9（・）＝”fri〈・（・ ＋ 酬 〉殉 　 　 　 （・・）

とな る 。 また h は 、外場 あ る な し に関係な く、h ＝g − 1 と定義され る。剛体球内など の 完全排除

ゾーン で は g ＝ ・ e で あ る。従 っ て 、g ≧ 0 あ る い は h ≧
− 1 とい う下限値を有する。

・Orsteing −Zernike 方程式，直接相関関数 c （r ）：　 Orstein−Zernike方程式

h（r）＝ c（r ）＋ （c   h）（r）に よ っ て 直接相関関数 c が定義され る 。

・ 近似 1 ・ HNC （hypernetted −chain ）近似 ：　 直接相関関数 c と全相関関数 h の 間 に は 、

g　
・＝ 　exp （

一
β” ＋ h − c ＋ B ）とい う厳密な関係式が 成 り立 つ 。こ こ で B は 、ブ リ ッ ジ ダイ ア グラ ム

と呼ばれ る高次 ダイァ グラ ム を表す 。 HNC 近似 とは
、
　 B 項を無視して g ＝ exp （

− 6v＋ h − c）と

置い た近似の こ とで あ る 。 す なわ ち 3 節で 触れ た とお り、液体論的摂動展開の 観点か ら言 うと

HNC は 系統性 の ある近似で ある 。 実際、 長距離相関を良 く再現す る こ とがわか っ て い る。 しか

し、急峻な ポテ ン シ ャ ル に よる近距離相関に つ い て は、次に 述べ る MSA が優 っ て い る こ とが経

験 的に知 られて い る。その た め、HNC 近 似 と MSA の ハ イ ブリ ッ ド版 （HMSA ）［19］は 、ポピ ュ

ラ
ーな近似の

一
つ とな っ て い る 。

・近似 2 ・MSA （mean 　spherical 　approximation ）： 式 （／9）の 第 2 行目にお い て

liM
。
一＋＋1ダ ＝ 0 の 条件 を省 い た もの で ある 。

ハ
ードコ ア

・クー
ロ ン 系で 従来 よ く用 い られ て きた 。

MSA の 剛体球版が PY 近似で ある。　 PY 近似 は、　 HNC 近似 との 対応関係が 単純で 、　 HNC の 線形

化近似 g ＝ exp （一βv ）（1＋ h − c）とな っ て い る e 直接相関関数 の PY 解は 、 コ ア外 で は ゼ ロ 、 コ ア

内で は C（r ）；
一

α　一　br− cr3 （a ，b，　C は体積分率で 決 ま る定数）で あ る 。 す なわ ち、裸の 相互作用

と は異な り、ハ ー ド コ ア 内に お い て も直接相関関数は有限値 を取 る。

一 735 一

N 工工
一Eleotronio 　Library 　



Bussei Kenkyu

NII-Electronic Library Service

BusseiKenkyu

EIF2ftewft

6gscwt

 [1] M.  A. Moore  and  J. Yeo, Phys. Rev. Lett. 96  (2ee6), 095701.

 [2] T. R. Kirkpatrick and  D. Thirumalai, Phys. Rev. Lett. 58 (1987), 2091.

 [3] ll) LiliLithsilwu lttejf : J,-P. Bouchaud, L. F. Cugliaridolo, J. Kurchan and  M, M6zard, in

   
"Recent

 progress  in TundoTn  magnet6",  A,P, YOung  ed,,  (Wbrld Scientific, Singapore,

   1997), or  cond-mat/9702070.

 [4] Z  tf 7  li' i X  a)nA,i : G. Biroli, J. Phys. A  32  (1999), 8365,

 [5] Y.-G. Chen  and  J, D, Weeks, Proe. Nat}. Acad. Sci. U.S.A. 103  (2006), 7560; J. M.

   Rodgers, C. Kaur, Y.-G. Chen and  J, D. Weeks, Phys, Rev. Lett, 97  (2006), 097801.

 [6] J. P. Hanseii and  I. R. McDonald,  Theory of Simple Liquids (Academic Press, London,

   1986),

 [7i J. D. Weeks,  K.  Katsov,  and  K. Vbllrnayr, Phys. Rev.  Lett. 81  (1998), 4400.

 [8] A, A. Louis, Phil. Trans. Roy. Soc. A  359  (20el), 939.

 [9] Y. Rosenfeld and  W.  )d. Gelbart, J. Chem. Phys. 81 (1984), 4574; Y. Rosenfeld and  L.

   Blum, ibid. 85  (1986), 1556.

[le] Y. Burak  and  D, Andelman,  Phys. Rev. E  70 (2004), O161e2; C. D, Santangelo, Phys.

   Rev. E  73 (2006), 041512.

[11] K. Okumura, j. Math. Phys. 39  (1998), 2077, and  references  therein.

[12] fivaOreM : L. B, Bhuiyan  and  C. W.  Outhwaite, Cond. Mat. Phys. 8 (2005), 287.

[13] Y. Rosenfeld and  N. W.  Ashcroft, Phys. Rev. A  20 (1979), 2162.

[14] Y, Rosenfeld, J. Stat, Phys, 37  (1984), 215.

[15] M. M6zard, G. Parisi and  M. A. Virasoro, S?)in Gtass TiteoTw and  Beyond (Wbrld
   Scientific, Singapore, 1987).

[161 G. Pastore, O, Aklnlade, F. Matthews  and  A, Badirkhan, Phys. Rev. E 57  (1998), 460.

[171 U. M, B. Marconi and  P. Tarazona, J, Chem, Phys, 110  (1999), 8032.

[18] S. A. Baeurle, Phys. Rev, Lett. 89  (2002), 080602; S, A, Baeurle, M. Charlot and  E. A.

   Nogovitsin, Phys, Rev. E  75 (2007), Ol1804.

I19] G. Zerah and  J.P. Hansen, J. Chem, Phys. 84 (1986), 2336.

-  736 -


