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Premesss.

l& presente tesi contiene un rapide inguadrasmente dells
problexzetica affrontata (strutturs statica dei medalli

o

sglealini liguidi delle lore leghe) allfinterno dells
e

111 liguidi con une breve discussiene del

embite teorico-sperimentale nel qgusle 1 risuliasti ot-
tenuti vanno collecati (Cap. 1); viene guindi descritte

il lsvero fin gui svelto ed i risultati ottenuti (Cap.

2 e 3)., Nell' ultima parte (Cap.4) si delineanoc possibi-

1i vie 4i preseguimento,




Peg.

CDUZICKE

g
Bt
s
b4

(-3

¥ & ¥ & & & B 2 & & € 6 € & € & & &

inmentali

o
e

Te
1

Detl spe

™
i

6 2 e B b & & E S &L & QS E L EE S G E EE T € CE GG &

Teoria

3

&

IP

AICALLIRI COME E

11

16

€ & & & & ¢ 6 6 & F € & & ¢ O

del modelles

& & C ¢ & 6 &

della teeoria

azione

33

t della EPA con il potenziale

Tes

1

3

21

€ ¢ 8 ¢ &8 € 6 & B & C & & &

24

@ & & & & & ¢ & ¢ & ¢ & B & € & & & 6 B G & = & & B & C & B

A

e}
L]

(R Y]
o

& €& € ¢ & 6 & € & 8 & & & € & ¢ @

-

1E®

T

4.

29

i e & € 8 & &6 & & G

& & & & e 6 ¢ & & S ¢ & B @ & € & €

O

iow}

i
A
[}




N

mentelmente deducibile dalle misure di diffrazione {(raggi
Z, neutroni, elettroni veloeci).

ell'angolo di defleg
sione rispetto &lla direziocne di incidenze { ovverc come
funzione del momento trasferito nelle scattering) che pud

essere scritta come (cfr. p.es. /1/ e /2/ )
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delle proprietd di scatteratore del sin

e &
i diffusicne e S(g), fattore di struttura sta

d
tico, & direttamente cennesse allas distribuzione spaziale

+

dei centri d4i scaittering .

I fatieri 41 strutturse dei metslli licuidi non &1

.(?
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Ha

riscone guelitativamente in medo significative da quelli

dei liguidi neutri tutitavia ricerronoc differenze sistema-

tiche trz i vari metalli sl punto triple (efr. fig. 1)

che permettono un raggruppamento empirice in tre classi

Kel caso ocmogenes S{Cf) = 4 4%#5?{%&}‘4) @%31: dove
g(r) & la funzione &i distribuzione di coppia del siste-
(

g} & interpretabile come correla-




(efr. /3/) ¢ uns, & cui s&p- v T
partiene 1' 41 ( e gli aleca ! ~ = Besd-ghert medd
lini), csratterizzata de un i ;1
i
& g &
picco principale simmeirice ;\\ , Smidx <
e dall' assenza di "gobbe® 1 4N D
attorno ad esso; un' altra, j iy
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impacchettamento nel solido.
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Fel czso delle leghe

guel cke viene misurate in un
T

at- : {*3 4 [da Wagedg [2] )
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dove X. sono le concentrazieni 41 numero dells specie i
i & H

pica) 8i pud risclvere S(k) nei singoli fattori

di strutture parzisli purché i fattori 6i forma f. (k) sia-
o
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nenti, ienl ed eletireni, che devrebbe essere descritto
da tre fattori di struttura ( e-e, e-i, i-i ).

Del punto &1 viste sperimentale, come notato da Egel

i
wh

eff ed al. (/4/ e cfr. anche /5/ per un tentative ai
aprlicazione guantitativa dai dati d4i strutturs dispenibi-
11) & pessibile, almeno in linea di principie, isols
singoli conitributi sllas srutiura facendo us

verse (n,e,X) che =i agceeppianeo a fluttuazioni del siste-
ma di é&iverseo tipo. Infatti poiché le sezieni d'urte 4i

-

neutroni, X ed elettroni seonc properzionali rispettivamen-

te alle correlazioni nelle fluttuszioeni di densi

i
1 elettironli e a1 carica, separando gli eletireni

clei, @& i
in elettroni di core e di valenza e trascurandes z guesto
livelle gli effetti 4i polarizzazione del core, avremo
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formszieni guantitetive &1 regiereveole affidabilith. la
3 8

{4) sark ripress nells discussione dell' andamento
=h

piceeli k dei fatteri di struttura; gui netizme che se si
interpretenc 1 dati di scattering ¥ medisnie la (1) guesto
eguivele & definire una 8(q) efficace che contiene sia le

correlszioni i-1 sia cguelle con e tra eletironi.

€
metalli slcalini liguidi scno listeti in tzb.I.

Tab. I
b Zf&*“xfé i«
tal | { ; ‘ffé- J = E f:i Z\i T?“ . ?* ‘*r‘[,r'qw/) i X'dia e f
Metallo Nat. Pt gif}ffé) S ) éﬁz KT v Kr o
A o
- & c
i 3 g 0.525T  zzp o iseht 2L 44
0.523 8
Ra o U8 equ3% w0f §18° 207 6.6
L 0.41¢ 19.4%
: —
K e 310183 0.8 5.02 £35 ¢ 1868 33.4
0. PLE"
Eb 37 25.k6T  Lu31® .42 248% 447 443 ¢
HA 5037 1518
5
Cs 55 1318050 454" 5.77 28.6% A 842 ».»z,oe
1g31° 24.8° £8.8
er /7/ a,: 053411 A
/ - - i P~
b: /8/ K= 4.380660 46 &k
e: /8/ By: €.0l2045. 407 unt




La principale ceservezione & che 1 paremetri caretie-
e

lealini viecine 21 punto &1 fusicne seno

Hentre 1' incertezza sulle preprietd termefisiche sl

tabella & contenu-
cirece per 1 veleori dells com-~
le misure di diffrazione mo-

ispersicne &1 valeori.Pur limitandg

cisi a misure confrontabili (reggi X cen reggi X, neutirs
ni con neutroni) rimsne comungue una sensibile differenza
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ziene etc.) e fattori pil siretiamente sperimentali (geo-
metria d4i diffrszione con particelare riguarde allas risco-
luzione determinzsta dzlla cellimazione del fssecie).

Come esemplificszione in fig.2 sono ripertati 1 fatie
ri 41 struttura sperimentali (rsggi X) per Na, X, Cs da
differenti misure (/10/,/11/ e /3/)

Rel confrontare 1 risultati della teoria con gli
esperimenti sard dungue impertante, pil che guardsre & sin
i fatteri di1 strutfers sperimenta-
Js 1' accoerdo globale (altezzs 41
tutti 1 =zassimi e minimi, fsel 8elle cscillazioni, simme-~
trie del piceo principale ete.).

Tn' ultime ¢esservazione a proposite dei risvlisti
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gperimenitall rigusrds 1°

@

ndemente della S(k) per k ten-

dente 8 zers.

ma comungue potrebbero essere utili ulterieri misure dai

strutture glebalmente pil accurate e spinte ad angoli pil

1.3 Teoria.

partire da oppatune approssimazieni sull' hamiltenizne del
sistema di elettrenl e ienl che tengano cento delle pecu-
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Nel caso degli alecalini vi & una notevole evidenza

re di un debole accoppiamento e-i (efr.

%
o

E <d
L
/ A - - ® « - e
/9/, /14/ e /15/)s tale caratteristica sarh guindi centra-
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in cul r; e H,denotano rispetiivamsnte le posizieni elet-




Mayer tra le shell
simazione sarsé guin

1" effetto delle sh

C.ha , 13 repulsion

~3

interverranne in genersle conitributi de
der ¥Waals e dalls repulsiecne di Born-
eletironiche interne. Una prims appros-
di guella di {rascursre completamente

5 -
ell

terne su W(R) e porre W(

4 guesto hzmilienisne possismo descrivere

il sistema © come un plasma guantistico di elettroni sc-

coppiate ad uno cl

{

gssico 41 ionl intreducendo le cerrela

ot 2
R)=z%e® /R
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possibile esprimere il fattore di strutturse i-i & par
é (

re dz guelle di un plasma classico ad una cemponente
e dalle preprietd del gas d4i elettreni uniforme (cfr. /16/).

ti in presenza 4i un campo esternc descritto da H,,e dipen
3 + A = e 4 2 o ’}
dente gquindi dalle coordinate ioniche (efr. /i14/ e /1 D/,e

a
In rispesta lineare & possibile scrivere F@;c
! | Db
Flg): Num) + % Z‘ef O (18 & lm) (¢)
dove wim) & lumeom dible sofa dlouse

évfgéaglz (7)

e X(ﬁ)rap;?eaenb& la funzione di sposta del gas di elet
troni.
Cttenuto 11 petenziale di coppia tra pseudostomi, &

mentre non comporta una gran perdita di infermazione nel
caso omogeneo, nascende una parie rilevante di fisice ne

le situagzgioni noen omegenee (interfacce liguide-solido,
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igquideo-vapore) in cui , per essmplo, posscno comparire
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3~ ls termeodinamica coincide per costruzione con
guella delle simulazione;

A- soprattutto a livello di S(k) 1l'errore rispetto
ai dati MC di Hansen (tabulati) & minore del 4%
circa a ' =160 (massimo valore disponibile per
il confronto) la discrepanza pil evidente essen
do costituita dallo sfasamento oltre il primo
picco (efr. discussione dei risultati ORPA nel
seguito); differenze pil piccole, pure esisten~
ti, non sono distinguibili nella scala usata in

fig.3.

Interazione elettrone-icne.

Anche nei liquidi l'interazione e-1 pud essere oppor-
tunemente riscritta in termini di uno pseudoepotenziale in
cui si tiene conto dellfortogonalita tra stati di core e
di conduziocne degli elettroni.

Nel caso degli alecalini (con la probabile esclusione
del Ii) 1l'uso di pseudopotengiali locali & ben giustifica-
to e porta a buoni risultati anche usando semplici potenzia
1i modello con parametri liberi fissati ad opportune pro-

prietd del metallo.
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In particolare per ls suz semplicit

b

ne & gid stato fatto in letterztiura a proposite degli al-
calini liguidi (efr./33/-/35/) & s=teto usato il potenzia-
le "empty core" di Ashcroft defirnitc come
v (F1= £ reon
b -
= O v/ o

dove 1. & ricavato aggiustando ai 2ztl sperimentall oppor—

tune grandezze (corpressibilitiz, spettro fononico ete.).




Lo pseudopotenziale & un evidente elemento della
teoria modificabile ai fini di migliorare il confronto ccrn
i sistemi reali m=, poiché, a questo stadioc del lavoro, il
punto centrale era costituito dal test della teoria stati-
stica, ci si & limitati allo pseudopotenziale modellc di

Asheroft.

2.2 Implementazione della teoria.

Se costruiamo cﬁgﬁﬂ&;kﬁ—pn€(k) con i parametri oppor
tuni per gli elcalini al punto di fusione (cfr.fig.4 per
il K ) troviamo che vi & una regione di k attorno al 1°
picco della S (k) in cui c(k)> 1 col risultato che la
%m(k) avrebbe una coppia di divergenze e di cambi di se-
gno assolutamente non fisici ( per Ii e Na , pur essendc
c(k)< 1, 1la %Hﬁk) sarebbe in completo disaccordo con gli
esperimenti).

Questo andamento & un segnale di una gqualche inade-
guatezza delle EFPA per le situazioni in esame. Come usual
mente accade (efr./36/) il comporiamento della S(k)} cor-
risponce ad unz coitivae trattazione delle correlazioni z

ceric range: 1. compoertamento della S(k) si riflettie in

A . - -
ura g.r) Che g TLTCOCOLD T Sooume VvValilocrl ncn kil S1C1L .,
4 Bl - ~ ~ A~he f e oo - 11 *r*lr“ - =
B eVIlk JULniCL Che € necisnxIla Ul guesdlne ool
£33 e ! Lyt G e WL 14Y per Aationers g S AP g
T1Cce glig T OoTTiwirsE nfA 4 ) Der o4 eTre ung K) SIEnIili—
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struttura differisce da quella OCP =c¢lo da k=0 a k=K.
In particolare trencando al prime ncdo dello pseudopoten~
ziale di Ashcroft il fattore di struttura saréd continuo
ed il potenziale troncato , in spazio reale, differira
édpprezzabilmente da quello non troncato solo a piccoli r
dove comungue domina la repulsione coulombiana.

I1 raggio r, dello pseudopotenziale di Ashcroft &

determinato dal limite a zero della S(k) mediante la relsg

. =1
zione S(0) = mkgT xy = (k N tz‘) (21)
Cl

|

3

dove 2. hnme _4+__+£J_*.4 ko k,)[ m}-/
- N T () [t (

in cui w(l) , k. e Yy sono rispettivamente 1'energia in-
terna dell'OCP, il vettore d'onda di Thomas-Fermi (pQXS'é)
ed il limite a zero dai G(q)/q* . In tal modo viene ripro-
dotta la compressibilitd sperimentale ( o la S(O) sperimen
tale).

Volendc riprodurre lo scaling con la densitd quasi
perfetto dei fattori di struttura sperimentali ed assumendo
che i dati di Greenfield ed al. /11/ sianc pid affidabili

degli altri, si puo ipotizzare che il ' relativeo alla co

=

(D

e

ponente ionica degli alcalini scali in modo tale da ess

=y

M= 155 al puntc di fusione ( consistentemente con lz s7%

b
t

me di Hansen /23/ del punto di fusione dell'OCP) .
L'altrz possibilitd & di far riferimento alla "Optimi
zed Rendom Phase Approximation” (ORPA) di Weeks,indersen e

Chandler (/4C/-/43/).

*I dati 4i ref. /10/ richiederebbero [ =189,
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Come si vedra in seguito, questa strada, anche se di
piu complessa implementazione, fornisce risultati quanti-
tativamente migliori oltre a dare una giustificazione a
posterieri del metodo del potenziale troncato come gid
suggerito in /44/.

I1 metodo, nel caso della teoria di Weeks, Andersen e
Chandler, & basato sull'osservazione che, se il potenziale
di riferimento ha un ecore Juro, ovvero se¢ & infinito fine
ad un certe r, , allora ogni potenziale del tipo u +4 u
con A u=0mperry»r e finito per r< r, da luogo alla
stessa meccanica statistica ( le proprietd termodinamiche
del sistema sono le stesse) ma, a livello di teorie appros
simate ed in particolare con riferimento alla espansione
in modi di A.C.W., la velocitd di convergenza della teoria
ai vari ordini dipende da _A u e guindi una RPA ottimizza-
ta dovrebbe introdurre un zﬁ'u tale da migliorare la RPA
relativa al potenziale originale.

Praticamente la richesta che vien fattz & di minimiz-
zare la correzione all'energia libera del riferimento

Sawm . o 4)
7 (

ovvero che

aove t A (&H &, “(ﬂ [
= de o - )4 - €, + pmT (k )
Qgpa = —— die f%”‘”'f"}sb(") &g(‘ge K[ GW p W
Z(Lﬂ} {_
M &
Questa scelte ha una interpretzzione che la rende "naturale.
Infatti ricordando che Ag = %wgr,—gzﬁrﬁ = S&myﬁuﬂs,
dove g () & la funzione di coppia del riferimento, la 21)
corrisponde a richiedere che la gﬁ(r, siz zerc fino a L, .
4

s
Nel caso in cul il riferimentc &€ un sistems 41 sfere

t
dure cariche che simuls 1'0CP vero r, & gia fissato.




Se si disponesse dei fattori di struttura dell' OCP
vero la procedura di ottimizzz:zione diverrebbe approssi-
mata (in quanto mancherebbe unz scelta precisa ed univo-
ca per r, ).

Praticamente il calcolo &€ stato implementato nel

seguente modo:

- si & considerata 1' espansione didum in polinomi

di Legendre

fun= D(r-v) Q- 5{’{ ) fl‘;) ( \ Mi R(ZM)

J

o~
o

( qui i termini in Q ed S raccolgono le disconti-

nuita a r, della funzicne e derivata prina);

-

- per ogni numero finito n di polinomi di Legendre

la agp, relativa al potenziale u + A4 u & una
funzione di Q,S,c,,cy,.....,0, rispettoc ai qua-

1li va minimizzata ad un grado prescelto di precisigo
ne relativa ( per quasi tutti i risultati presentati

nel seguito entro una distanza stimata dal minimo
, -5
di 10 7 )3

'y

la scelts del n ottimal:s & fsita incrementsnio suc-—
cessivamente 1l numero asi termini finché ltazzera-—
mento della g(r} nel core € 1z massimg variations

T

tori di struotzors Telotivi

givenZonc I‘lSpe ttivamente cuziche percento 4JeL DLI0COC
3 ~77 { ~ =2 2o
della glr) e meno d=1 19
neT 2UTeTare il Trobis ol Aot et en
el u =L c L1i pielawnc Lk wzL LD L L ULEil v
- <9 —~ PR R BT
in cul il funzi norn = definiteo perché
. ~ . . P e
A- &Rl < O e v LTl nE L . Sen-
S A o 31 T -~ = - e P I e
polce per 1l precessd o p N € sceZlilere
iy fa 3 »‘s -~ SN ——— 3 -«
Q:T:C{::.‘e:CM =y che 2oTrisTonie &Tvpuntc 2o un caco
) . 2
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del genere; inoltre anche scegliendo per tentativi un pun-
to iniziale in cui 1-c(k)> O per ogni k, rimane sempre un'
alta probabilitid che nel corso di ricerca del minimo si

esca dal deminio d4i definizione di a ) si & ricorso al

RPA
metodo della funzione di penaliti: l'integrando di (22) &

ridefinito come

%mﬁ(x)&(b) - QOJ {50(*)[4‘66“)]j se 1=-¢c> 0
10€ se 1-c <0

in tal modo i punti non fisici vengono “penalizzati® da
un alto contributo al funzionale.

I1 metodo si & dimostrato estremamente efficiente
in tutti i calceli svolti.

Un' ultima osservazione & sulla sempre maggiore atten
zione che deve essere rivolta al controllo degli errori
numerici nel calcolo della funzione Aw con n via via pil

grandi.
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3. RISULTATI E COMMENTI

3.1 Test della RPA con il potenziale troncato: la resisti-

vitd di alcalini e loro leghe.

Alla luce dei soddisfacenti confronti tre fattori di
struttura sperimentali e calcolati (efr. /37/) il calcolo
dell®' andamento della resistivita rispettoc al variare dello
stato termodinamico degli alcalini e delle loro leghe ha co
stituito un controlle importante della qualita della strut-
tura a piccoli k ( essenzialmente attorno = 2ke ).

Nella formula di Ziman (cfr. /45/)

]
PELY i l? 3
pr i, }lvhcz)um(.;@) 4(51;:?) (24)
[+]

l'unica variazione non banale della resistivitid con la
temperatura & nella dipendenza di S(k) da guesta,
Nei calcoli eseguiti (/46/) si & usato un | scalato

. Ix) . . . X - o . ,
rispetto ad un L4d1 riferimento al punto di fusiocne ai 189

per riprodurre l'altezza dei picchi delle Sik ) sperimenta-

1i di Hujiben e van der ILugt (/10/) medisz

incltre , essendo interessztl 2lie ve

densita e temperatura, 1. in V,; era fiessztc in melo da

riprodurre il valcore a2l punte 231

I risultati per i metzili puri scno mosirail in tab
IT e III ed in fig.5. Ltaccoris con i a=ti syeri
appare buono per S0310 € poT. L0 TEnIre L0 Lo TLOTELEn-

to con Kb e Cs non sorprende,




Table 11
Linear temperature coefhivicnt of the resistivity at constant
pressure (1 cm/K)

(8p/3T), at freezing (7p/aT), at T = 100°C

Theory  Experiment  Theory  Experiment 90 j )
Li 0.078 0.032% - - .
Na  0.034 0.033% 0.034 0.034¢ .
K 0052 0.066" 1038 0.0539 :
Rb  0.096 0.077% 0108 0.079°)
Cs  0.153 0.114% 1173 0.1059 70+
* From Ziman [9]. : P

" From Endo [10]. B ! ’

‘From Hennephof et all {11 )

T . -

HER woethed (7 Coo e et dnpialn T at & - _—

- ,,’ - -
. . e / /’,,

0

i coethicients (d1np -

(A dnpidin Vir coooin T iy E .
—_—— - — s
Theory Experimes: Experiment ',4’ L -
B R -
)‘/“ -

e 434 <0 oTE 0.7

e 4kh 435 0840829 .

R 4.75 077 R

RS 3.95 - 0.70°. 0,659

Oy de 1.8 4 0.699 . t . Y S ;
e S 0 S0 300 500 700 TiC)gOO
From Dickey et al [12]

v Zimun [Y) - Ctiw resistnoty of alkali metals versus ton
ERERETIE <oy the experimental results are !

+and Siverteen | ram i jen and Sivertsen [ 37 ook

Nel caso delle leghe la generalizzazione della (24) in
termini dei fattori di struttura parziali di Bathia e Thorn

ton & espressa dalla (/47/)

2 ! F 3,7
Y: l h:‘k:z jf’& (k) l 5 {k)%jfml S ci"’ + hfc{”! ““&}(znr-) d\zif> (‘26‘/
0

e la dipendenza dalla concentrazione 4di f diviene un ul-
teriore gradoe di liberta,
L' uso della EFA con potenziale troncato per i fattori &I

struttura parziali porta tuttavia alla comparsa di una
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nuova divergenza in spazio
k la cui origine probabil-
mente non & molto diversa
dz quella del caso RPA col
potenziale “vero® nei pu-
ri.

Tuttavia gid la seola
analisi del comportamento
a k=0 d4i S,,,S S che

e s H

permette un confronto cen

oC

la termodinamica, mostra
un inscddisfacente confron
to della S, con le misure
sperimentali.

A causa di queste in-
sufficienze della teoria
si & sostituita alla S, il
valore relativo ad una mi-
%0 < v x,

stura ideale
Evidentemente guesta appros
simazione & troppo drastica

per dare risultati signifi-

cativi nel caso di leghe

dal comportamento altamente

non ideale (tendenza a sepa

razione di fase).

Ia lega di alcalini che
mostra l'andamento piu vici
no a quelloc ideale & la Na-
K di cui mestriamoc 1' anda-

mento in funzione della con

40 — /"\'\
: »
\
30 — |
.‘\
)
\
\
‘\\ \\
\\ \
N
—— N ]
~ S
\"\\ \
At )
06 08¢, 10

Fig &. Electric resistivity of the Na-K allov at 100°C versus
K concentration (full curve: theoretical resuits: dots (@):
experimental results from Hennephof et al. [22]). The broken
curves give the theoretical results for the contributions from
Suv{k) (Jower curve) and from Swn{(k} and Sx.(k) (upper
curve) in eq. (4.1).
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foo F Elecinc resistivity of the system. K-Rh Na-Rb and
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centrazione della resistivita’ a temperatura fissata in
fig. 6. In fig. 7 sono riportati gli andamenti per Ka-Rb
Rb-Cs, K-Rb.

I1 principale commento all'estensione del modelle
EIP al caso delle leghe & che, mentre & necessario un mi
glioramento del modello in cui probabilmente andra tenuto

conto degli effetti quasi-chimici connessi alla possibi-

1itd di un trasferimento di carica tra ioni diversi dipen

dente dalla concentrazione, i czlcoli di variazione della

resistivitd con la concentrazione non costituiscono un

test particolarmente stringente sulla qualitd della strut

tura.

3.2 ORPA.

I1 confronto piu significativo, come sempre in teori
dello stato liquido, & tra teoria statistica e simulazion
con lo stesso potenziale., In tal modo ogni incertezza sul
la forma esatta del potenziale o sulla precisione deil

. . . +
dati sperimentali scompare.

vy

Per gli alcalini ligquidi non vi sono molte simulszio
ni con il potenziale di Frice ed al. i cui risulizii siar
stati pubbliczati, Inpil & stesszc poco significetive un oo
fronte con punti ricavati oz letture di figure piuttosto
che da tabulazionl numeriche,

Per cra & stato possibile ¢fiznere solo 1 dati 4i
Rahmarn per il Rb a T=313 °X e o =1,502 g/cm (/:4/).

TIn rezltd sopratbtutto = livelle delle S(k) la procedursa
uszta per estrapolare lz glr) asintotica di simulazione
intrcoduce un certo gradce ol Incertezza.

a

1888

er’

-




Usando gli stessi parametri termodinamici e lo stesso po-
tenziale, senza parametri liberi, otteniamo i fattori di
struttura mostrati in fig.8 (notare la scala espansa a pig
coli k).

E' evidente come l'ottimizzazione costituisca un netto
miglioramento sui risultati ottenuti col potenziale troncz
to soprattutto nelle regioni a piccoll k e per la posizio-
ne ed altezza del picco principale.

Le ragioni di questo risultato sono evidenti in fig.S
dove sono confrontati in spazio k gli andamenti del poten-
ziale completo, del potenziale ottimizzato uk)+A1uM e di
guello troncato (coincidente con la corva continue fino al
primo zero e con l'asse delle ascisse da 11 in poi).

Vediamo che la ottimizzazione del potenziale nel core
corrisponde ad un potenziale effetivo in spazio k che, oltre
il primoc necdo , viene attenuato di oltre un ordine 4di
grandezza.

In tzl modo viene giustificata a posteriori la ricet-

ta di troncare lo pseudopotenziale come moedo approssimazto

bl

ot

i tener conto dells buca d4i correlazione nel metallic. Ye-

{

|8

ione si evita inoclire a1
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L' altro effetto, non ben evidente in fig.9, & sull!
andamento a piccoli k dove il fattore di strutiura ORPA
riduce &1 50% circa la differenza tra ngk) e §u£g)’

Una possibile interpretazione di questo andamento
& che sia connesso a&d una riduzione dell' inconsistenza
termodinamica delle RPA con potenziale troncato (tuttavisa
solo un calcolo di proprieté termodinamiche pud confermare
questa ipotesi.

Come gia accennato a proposito del fattore di struttu
ra del GMSA, vi & uno sfasamento oltre il primo picco tra
guesto ed i dati di simulazione. Questo difettec della strut
tura usata per 1'0CP si riflette nel fattore di struttura
del metallo.

Alla luce del confronto con la simuleszicne & possibile
commentare i1 risultati cottenuti per gli altri alcelini in
relazione ai dati sperimentali ( ricordiamc che per il
Eb vi era un buon accordo tra ls simulazzione di Kehman
(/24/) ed i dati di scattering 3i nevtroni 4i Copley e
Rowe (/49/) ).

In fig. 10-13 mostriamo 11l ¢

struttura sperimentale e %mé1 §
senza parametri liberi ( x = dal fiti delle curve di disper

sione fononica /33/) siaz usande la g, e fitiznoo il velore
sperimentale a k=0 della S(k

A perte lteffettoc di sfzsamentc 2 grendl k comune &
tutte le curve, va notato ceme; a parte il 1i dove comun-—
gue il potenziale usato € pit rprevebilmente irnsdeguste, vi
& un buon accordo globale tre tecris ec esperimento,

la differenza tra strutturs teorica e sperimentale a
piccoli k, maggicre che nel cazsc del kb, persiste anche

riproducendo 11 valere speriventzle CX S{C) segnalando
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probabilmente una inadeguatezza del potenziale usato.

Nel caso del sodio & evidente una peggiore qualita
che nel caso 41 K e Cs inaspettata dal momento che , dai
risultati sperimentali per molte proprietd strutturali e
termodinamiche gquesto metallo & aspettato essere il meglio
descrivibile in termini di un potenziale semplice come
guelle qui usato. Va notato tuttavia che un eventuale
errore nelle misure a piccoli k di Hujiben e van der ILugt
(/10/) ( i loro dati per S(O) sono sensibilmente diversi
da quelli di Greenfield ed al. e di Waseda (/11/ e /13/) )
potrebbe migliorare 1' accordo tra teoria ed esperimento.

Ritornando sul problema della struttura a piccoli k
attualmente in discussione in letteratura, notiamo che ,
per come & costruita, la procedura di ottimizzazione, pur
alterando la struttura RPA a piccoli k , introduce esclu-
sivamente potenze pari ( A u(k) & analitica per la defini-
zione di Au(r)). .

Un confrontc tra i dati sperimentali a piccoli k di
Waseda (/13/) ed i corrispondenti risultati ORPA ottenuti

con la &g e riproducendo il valore di S(0) riportazte da

-

5

aseda & moestrato in fig.14.

Il progrecsive peggioramento dell' accordo pud esse-
re ascritto ancora una volta alla corrispondente inedeguz
tezza del potenziale di Price ed al. (/33/). In perticola-
re la regione a piccoli k dovrebbe dere informazioni sul
potenziale a distanze grandi ed intermedie ovvero sulls
parte attratiiva ed oscillante del potenziale di ccppia.

Ia formulas EPL per la S(k), come gid sottolineato,
pud introdurre andamenti lineari a piccoli k solo attra-

verso anzleghi termini nell'espansione dello pseudopotenziale.
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4, LINEE DI SVILUPPO FUTURO.

I risultati per il Rb mostranoc che il modello EIP
g livello ORPA costituiscu un' eccelente teoria per gli
alcalini, anzi, i1 livelle di confronto tra simulazione
¢ tale da indicare charamente la necessitd di una tratta
zione dell'QCP pil accurata di quella fornita dal GMSA.

Su questa strada & gid in corso di implementezione,
in collaboraziocne con P.Ballone, la MHNC di Rosenfeld e
Ashcroft ( e varianti) che dovrebbe dare una EP(k) in ac
cordo con la simulazione entro 1'1%.

Per quel che riguarda direttamente gli alcalini sembra
emergere il bisogno di potenziali teorici pih realisticij
in tal senso sarebbe utile studiale la possibiltéd di pro-
cedure di inversione che consentano di estrarre dai dati
sperimentali il potenziale di coppia.

Un'ovvia estensione di quanto fatto per i puri & di
applicare 1' ORPA alle leghe. Qui perd non &€ ancora chiaro
guanta parte giochino effetti di tipo chimico nella deter-
minazione delle proprietd stmitturali. Un modo di tenerne
conto approssimativamente sarebbe di descrivere il plasma
ionico nudc come un plasma classico a due componenti (8i
carica lievemente diversa). In questo caso & necessaria
ura teoria paragonabile come gualitd al GMSA ( caleoli
per un' estensione del GMSA a pilu componenti sono in fase
di completamento).

Sia per i metalli puri sia per le leghe sarebbe pol
interessante comparare le prediziconi del mocello EIP con
guelle della MHNC applicata al sistema di pseucocztomi neu-

o
Py
(VRGN
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