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Part 1: Numerical solution of the temperature derivative of radial distribution function at 

constant volume. 

𝑔(𝑟) = 1 +
1

2𝜋2𝜌
∫ 𝑘2[𝑆(𝑘) − 1] 

sin(𝑘𝑟)

𝑘𝑟
 𝑑𝑘

∞

0
                                                                                (1) 

[
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𝜕𝑇
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𝑉
=

1
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𝜕𝑇
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∞
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𝜕𝑔(𝑟)
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]

𝑉
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1

2𝜋2𝜌
∫ 𝑘2  

sin(𝑘𝑟)

𝑘𝑟

𝜕

𝜕𝑇
[𝑆(𝑘)]𝑑𝑘

∞

0
                                                                                        (3) 

𝜕

𝜕𝑇
[𝑆(𝑘)] =

𝜕

𝜕𝑇
[

1

1−𝜌𝐶(𝑘)
]                                                                                                                       (4)                                                                                  

𝜕

𝜕𝑇
[𝑆(𝑘)] = −[1 − 𝜌𝐶(𝑘)]−2 𝜕

𝜕𝑇
[1 − 𝜌𝐶(𝑘)]                                                                                  (5) 

𝜕

𝜕𝑇
[𝑆(𝑘)] = −[1 − 𝜌𝐶(𝑘)]−2 [−𝜌

𝜕

𝜕𝑇
𝐶(𝑘)]                                                                                     (6) 

𝜕

𝜕𝑇
[𝑆(𝑘)] = −[1 − 𝜌𝐶(𝑘)]−2 [−𝜌

𝜕

𝜕𝑇
[

24𝜂𝜖

𝑘𝐵𝑇
] (𝑥−3)[sin 𝜆𝑥 − 𝜆𝑥 cos 𝜆𝑥 + 𝑥 cos 𝑥 − sin 𝑥]]      (7) 

Here 𝑥 = 𝑘𝜎 

𝜕

𝜕𝑇
[𝑆(𝑘)] = −[1 − 𝜌𝐶(𝑘)]−2(−𝜌) [(−

24𝜂𝜖

𝑘𝐵𝑇2) (𝑥−3)[sin 𝜆𝑥 − 𝜆𝑥 cos 𝜆𝑥 + 𝑥 cos 𝑥 − sin 𝑥]] (8) 

𝜕

𝜕𝑇
[𝑆(𝑘)] = −[1 − 𝜌𝐶(𝑘)]−2𝜌 [

24𝜂𝜖

𝑘𝐵𝑇2
(𝑥−3)[sin 𝜆𝑥 − 𝜆𝑥 cos 𝜆𝑥 + 𝑥 cos 𝑥 − sin 𝑥]]               (9) 

[
𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑇
]

𝑉
=

1

2𝜋2𝜌
∫ 𝑘2  

sin(𝑘𝑟)

𝑘𝑟
[−

24𝜂𝜖

𝑘𝐵𝑇2 𝜌[1 − 𝜌𝐶(𝑘)]−2(𝑥−3)[sin 𝜆𝑥 − 𝜆𝑥 cos 𝜆𝑥 +
𝜆𝜎

𝜎

𝑥 cos 𝑥 − sin 𝑥]]                                                                                                                                  (10) 

[
𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑇
]

𝑉
= −

1

2𝜋2𝑟

24𝜂𝜖

𝑘𝐵𝑇2 ∫ [1 − 𝜌𝐶(𝑘)]−2(𝑥−3)
𝜆𝜎

𝜎
[sin 𝜆𝑥 − 𝜆𝑥 cos 𝜆𝑥 + 𝑥 cos 𝑥 −

sin 𝑥] 𝑘 sin 𝑘𝑟  𝑑𝑘                                                                                                                               (11) 

[
𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑇
]

𝑉
= −

1

2𝜋2𝑟

24𝜂𝜖

𝑘𝐵𝑇2 ∫ 𝑆(𝑘)2 𝑈(𝑘)
𝜆𝜎

𝜎
 𝑘 sin 𝑘𝑟  𝑑𝑘                                                                    (12) 

Where 𝑈(𝑘) = (𝑘𝜎)−3[𝑠𝑖𝑛(𝑘𝜎𝜆) − 𝑘𝜎𝜆𝑐𝑜𝑠(𝑘𝜎𝜆) + 𝑘𝜎 𝑐𝑜𝑠(𝑘𝜎) − 𝑠𝑖𝑛(𝑘𝜎)]            
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Part 2: Numerical solution of the pressure derivative of the diffusion coefficient related to the 

Grüneisen parameter, 𝛾𝐺. 

  

𝐷 =  
𝑘𝐵𝑇

𝜉
                                                                                                                                  (1) 

 [
𝜕𝑙𝑛𝐷

𝜕𝑃
]

𝑇
 = - 

1

𝜉
[

𝜕𝜉𝐻

𝜕𝑃
+  

𝜕𝜉𝑆

𝜕𝑃
+  

𝜕𝜉𝑆𝐻

𝜕𝑃
]

𝑇
                                                                                         (2) 

 𝜉𝐻 =
8

3
𝜌𝑔(𝜎)𝜎2(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2                                                                                                    (3) 

 [
𝜕𝜉𝐻

𝜕𝑃
]

𝑇
=

8

3
𝜎2(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2 [
𝜕𝜌

𝜕𝑃
 𝑔(𝑟) + (

𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑃
)

𝑟=𝜎
𝜌]

𝑇
                                                            (4) 

 [
𝜕𝜉𝐻

𝜕𝑃
]

𝑇
=

8

3
𝜎2(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2 [𝜌𝛽𝑇𝑔(𝑟) + (
𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑃
)

𝑇
𝜌]

𝑟=𝜎
                                                          (5) 

 [
𝜕𝜉𝐻

𝜕𝑃
]

𝑇
= 𝜉𝐻𝛽𝑇 + 

8

3
𝜌𝜎2(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2 [
𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑃
]

𝑇
                                                                           (6) 

 𝑔(𝑟) = 1 +
1

2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1] sin 𝑘𝑟  𝑑𝑘

∞

0
                                                                        (7)                                            

 [
𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑃
]

𝑇
=  

𝜕

𝜕𝑃
[

1

2𝜋2𝜌
∫

𝑘{𝑆(𝑘)−1} sin 𝑘𝑟

𝑟
𝑑𝑘

∞

0
]                                                                    (8) 

 [
𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑃
]

𝑇
=

1

2𝜋2𝜌

𝜕

𝜕𝑃
(

1

𝑟
) ∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1] sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘

∞

0
+

1

2𝜋2𝑟

𝜕

𝜕𝑃
(

1

𝜌
) ∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1] sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘

∞

0
+

                      
1

2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘

𝜕𝑆(𝑘)

𝜕𝑃

∞

0
sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘 +

1

2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1]

∞

0

𝜕 sin 𝑘𝑟

𝜕𝑃
𝑑𝑘                             (9) 

 [
𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑃
]

𝑇
=

1

2𝜋2𝜌
[−

1

𝑟2

𝜕𝑟

𝜕𝑃
] ∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1] sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘

∞

0
+

1

2𝜋2𝑟
[−

1

𝜌2

𝜕𝜌

𝜕𝑃
] ∫ 𝑘[𝑆(𝑘) −

∞

0

1] sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘 +
1

2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘

𝜕𝑆(𝑘)

𝜕𝑃

∞

0
sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘 +

1

2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1]

∞

0
cos 𝑘𝑟 𝑘

𝜕𝑟

𝜕𝑃
𝑑𝑘              (10) 

[
𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑃
]

𝑇
=  −

1

2𝜋2𝜌𝑟2

𝜕𝑟

𝜕𝑃
∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1] sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘

∞

0
−

1

2𝜋2𝑟𝜌2

𝜕𝜌

𝜕𝑃
∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1] sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘

∞

0
+

 
1

2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘

𝜕𝑆(𝑘)

𝜕𝑃

∞

0
sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘 +

1

2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1]

∞

0
cos 𝑘𝑟 𝑘

𝜕𝑟

𝜕𝑃
𝑑𝑘                                      (11) 

[
𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑃
]

𝑇
= −

1

2𝜋2𝜌𝑟2
(−

𝑟

3
𝛽𝑇) ∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1] sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘

∞

0
−

1

2𝜋2𝑟𝜌2
(𝜌𝛽𝑇) ∫ 𝑘[𝑆(𝑘) −

∞

0

1] sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘 +
1

2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘

𝜕𝑆(𝑘)

𝜕𝑃

∞

0
sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘 +

1

2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1]

∞

0
cos 𝑘𝑟 𝑘 (−

𝑟

3
𝛽𝑇)  𝑑𝑘 (12) 

 

 [
𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑃
]

𝑇
=

1

2𝜋2𝜌𝑟

𝛽𝑇

3
∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1] sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘 −

∞

0

1

2𝜋2𝜌𝑟
𝛽𝑇 ∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1] sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘

∞

0
+

                 
1

   2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘

𝜕𝑆(𝑘)

𝜕𝑃

∞

0
sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘 +

1

2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘[𝑆(𝑘) − 1]

∞

0
cos 𝑘𝑟 𝑘 (−

𝑟

3
𝛽𝑇)  𝑑𝑘           (13) 

 [
𝜕𝑔(𝑟)

𝜕𝑃
]

𝑇
=

𝛽𝑇

3
[𝑔(𝑟) − 1] − 𝛽𝑇[𝑔(𝑟) − 1] +

1

2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘𝑍′(𝑘) sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘 −

∞

0

𝛽𝑇

6𝜋2𝜌
∫ 𝑘2[𝑆(𝑘) −

∞

0

                   1] cos 𝑘𝑟  𝑑𝑘                                                                                                          (14) 



[
𝜕𝜉𝐻

𝜕𝑃
]

𝑇
=

8

3
𝜎2𝜌𝛽𝑇(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2 𝑔(𝑟) +  
8

3
𝜌𝜎2(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2 [
𝛽𝑇

3
[𝑔(𝑟) − 1] − 𝛽𝑇[𝑔(𝑟) − 1] +

                 
1

2𝜋2𝜌𝑟
∫ 𝑘𝑍′(𝑘) sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘 −

∞

0

𝛽𝑇

6𝜋2𝜌
∫ 𝑘2[𝑆(𝑘) − 1]

∞

0
cos 𝑘𝜎  𝑑𝑘]                           (15) 

[
𝜕𝜉𝐻

𝜕𝑃
]

𝑇
=

8

3
𝜎2𝜌𝛽𝑇(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2 𝑔(𝑟) −
2

3
𝛽𝑇[𝑔(𝑟) − 1] ×

8

3
𝜎2𝜌(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2 +

                
8

3
𝜎2(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2 [
1

2𝜋2𝑟
∫ 𝑘𝑍′(𝑘)𝑠𝑖𝑛𝑘𝑟 𝑑𝑘 −

∞

0

𝛽𝑇

6𝜋2 ∫ 𝑘2[𝑆(𝑘) − 1]
∞

0
cos 𝑘𝜎  𝑑𝑘]      (16) 

[
𝜕𝜉𝐻

𝜕𝑃
]

𝑇
=  𝜉𝐻𝛽𝑇 −

2

3
𝛽𝑇 [

8

3
𝜎2𝜌(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2 𝑔(𝑟) −
8

3
𝜎2𝜌(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2] +

                
8

3
𝜎2(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2 [
1

2𝜋2𝑟
∫ 𝑘𝑍′(𝑘)𝑠𝑖𝑛𝑘𝑟 𝑑𝑘 −

∞

0

𝛽𝑇

6𝜋2 ∫ 𝑘2[𝑆(𝑘) − 1]
∞

0
cos 𝑘𝜎  𝑑𝑘]      (17) 

[
𝜕𝜉𝐻

𝜕𝑃
]

𝑇
= 𝜉𝐻𝛽𝑇 −

2

3
𝛽𝑇 [𝜉𝐻 −

8

3
𝜎2𝜌(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2] +
4

3𝜋2 𝜎(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)
1

2 ∫ 𝑘𝑍′(𝑘)𝑠𝑖𝑛𝑘𝑟 𝑑𝑘 −
∞

0

               
4𝛽𝑇

9𝜋2
𝜎2(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2 ∫ 𝑘2[𝑆(𝑘) − 1]
∞

0
cos 𝑘𝜎  𝑑𝑘                                                        (18) 

[
𝜕𝜉𝐻

𝜕𝑃
]

𝑇
= 𝜉𝐻𝛽𝑇 −

2

3
𝛽𝑇𝜉𝐻 +

16

9
𝛽𝑇𝜎2𝜌(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)

1

2 +
4

3𝜋2 𝜎(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)
1

2 ∫ 𝑘𝑍′(𝑘)𝑠𝑖𝑛𝑘𝑟 𝑑𝑘 −
∞

0

               
4𝛽𝑇

9𝜋2 𝜎2(𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇)
1

2 ∫ 𝑘2[𝑆(𝑘) − 1]
∞

0
cos 𝑘𝜎  𝑑𝑘                                                        (19) 

𝜉𝑆 = −
𝜌

12𝜋2 (
𝜋𝑚

𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ 𝑘3∞

0
𝜙𝑆𝑊 (𝑘)𝐺̃(𝑘)𝑑𝑘                                                                          (20) 

[
𝜕𝜉𝑆

𝜕𝑃
]

𝑇
= −

1

12𝜋2

𝜕𝜌

𝜕𝑃
(

𝜋𝑚

𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ 𝑘3∞

0
𝜙𝑆𝑊 (𝑘)𝐺̃(𝑘)𝑑𝑘 −

𝜌

12𝜋2 (
𝜋𝑚

𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ 𝑘3∞

0
𝜙𝑆𝑊 (𝑘)

𝜕𝐺̃(𝑘)

𝜕𝑃
𝑑𝑘 (21) 

[
𝜕𝜉𝑆

𝜕𝑃
]

𝑇
= −

1

12𝜋2 𝜌𝛽𝑇 (
𝜋𝑚

𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ 𝑘3∞

0
𝜙𝑆𝑊 (𝑘)𝐺̃(𝑘)𝑑𝑘 −

𝜌

12𝜋2 (
𝜋𝑚

𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ 𝑘3∞

0
𝜙𝑆𝑊 (𝑘)

𝜕𝐺̃(𝑘)

𝜕𝑃
𝑑𝑘                                                              (22) 

  

𝐺̃(𝑘) =
[𝑆(𝑘)−1]

𝜌
                                                                                                                      (23) 

𝜕[𝐺̃(𝑘)]

𝜕𝑃
=

1

𝜌
[

𝜕

𝜕𝑃
𝑆̃(𝑘)] + [𝑆(𝑘) − 1]

𝜕

𝜕𝑃
(

1

𝜌
)                                                                             (24) 

𝜕[𝐺̃(𝑘)]

𝜕𝑃
=

1

𝜌
𝑍′(𝑘) − [𝑆(𝑘) − 1] (

1

𝜌2
)

𝜕𝜌

𝜕𝑃
                                                                                  (25) 

𝜕[𝐺̃(𝑘)]

𝜕𝑃
=

1

𝜌
𝑍′(𝑘) −

[𝑆(𝑘)−1]𝛽𝑇

𝜌
                                                                                                (26) 

𝜕[𝐺̃(𝑘)]

𝜕𝑃
=

1

𝜌
𝑍′(𝑘) − 𝐺̃(𝑘)𝛽𝑇                                                                                                   (27) 

[
𝜕𝜉𝑆

𝜕𝑃
]

𝑇
= −

1

12𝜋2 𝜌𝛽𝑇 (
𝜋𝑚

𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ 𝑘3∞

0
𝜙𝑆𝑊 (𝑘)𝐺̃(𝑘)𝑑𝑘 −

𝜌

12𝜋2 (
𝜋𝑚

𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ 𝑘3∞

0
𝜙𝑆𝑊  (𝑘) [

1

𝜌
𝑍′(𝑘) −

                
[𝑆(𝑘)−1]𝛽𝑇

𝜌
] 𝑑𝑘                                                                                                           (28) 



[
𝜕𝜉𝑆

𝜕𝑃
]

𝑇
= 𝜉𝑠𝛽𝑇 −

𝜌

12𝜋2 (
𝜋𝑚

𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ 𝑘3∞

0
𝜙𝑆𝑊 (𝑘)

𝑍′(𝑘)

𝜌
𝑑𝑘 −

               [−
𝜌

12𝜋2
(

𝜋𝑚

𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ 𝑘3∞

0
𝜙𝑆𝑊 (𝑘)𝐺̃(𝑘)𝛽𝑇𝑑𝑘]                                                               (29) 

[
𝜕𝜉𝑆

𝜕𝑃
]

𝑇
= 𝜉𝑠𝛽𝑇 − 𝜉𝑠𝛽𝑇 −

1

12𝜋2 (
𝜋𝑚

𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ 𝑘3∞

0
𝜙𝑆𝑊 (𝑘)𝑍′(𝑘)𝑑𝑘                                             (30) 

[
𝜕𝜉𝑆

𝜕𝑃
]

𝑇
= −

1

12𝜋2 (
𝜋𝑚

𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ 𝑘3∞

0
𝜙𝑆𝑊 (𝑘)𝑍′(𝑘)𝑑𝑘                                                                   (31) 

𝜉𝑆𝐻 = −
1

3
𝜌𝑔(𝜎) (

𝑚

𝜋𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ [𝑘𝜎 cos 𝑘𝜎 − sin 𝑘𝜎]𝜙𝑆𝑊 (𝑘)

∞

0
𝑑𝑘                                           (32) 

[
𝜕𝜉𝑆𝐻

𝜕𝑃
]

𝑇
= −

1

3
𝜌𝑔(𝜎) (

𝑚

𝜋𝑘𝐵𝑇
)

1

2 𝜕𝜌

𝜕𝑃
∫ [𝑘𝜎 cos 𝑘𝜎 − sin 𝑘𝜎]

∞

0
𝜙𝑆𝑊 (𝑘)𝑑𝑘 +

                  (−
1

3
) 𝜌

𝜕𝑔(𝜎)

𝜕𝑃
(

𝑚

𝜋𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ [𝑘𝜎 cos 𝑘𝜎 − sin 𝑘𝜎]𝜙𝑆𝑊 (𝑘)

∞

0
𝑑𝑘                                  (33) 

[
𝜕𝜉𝑆𝐻

𝜕𝑃
]

𝑇
= −

1

3
𝑔(𝜎) (

𝑚

𝜋𝑘𝐵𝑇
)

1

2
𝜌𝛽𝑇 ∫ [𝑘𝜎 cos 𝑘𝜎 − sin 𝑘𝜎]

∞

0
𝜙𝑆𝑊 (𝑘)𝑑𝑘 −

                  (−
1

3
) 𝜌 (

𝑚

𝜋𝑘𝐵𝑇
)

1

2
∫ [𝑘𝜎 cos 𝑘𝜎 − sin 𝑘𝜎]𝜙𝑆𝑊∞

0
 𝑑𝑘 [−

2

3
𝛽𝑇[𝑔(𝜎) − 1] +

                      
1

2𝜋2𝜌𝜎
∫ 𝑘 𝑍′(𝑘) sin 𝑘𝑟 𝑑𝑘 −

∞

0

𝛽𝑇

6𝜋2𝜌
∫ 𝑘2[𝑆(𝑘) − 1]

∞

0
cos 𝑘𝜎  𝑑𝑘]                     (34) 

[
𝜕𝜉𝑆𝐻

𝜕𝑃
]

𝑇
= 𝜉𝑆𝐻𝛽𝑇 +

𝜉𝑆𝐻

𝑔(𝜎)
[−

2

3
𝛽𝑇[𝑔(𝜎) − 1] +

1

2𝜋2𝜌𝜎
∫ 𝑘𝑍′(𝑘) sin 𝑘𝜎 𝑑𝑘 −

∞

0

𝛽𝑇

6𝜋2𝜌
∫ 𝑘2[𝑆(𝑘) − 1]

∞

0
cos 𝑘𝜎  𝑑𝑘]                                        (35)                                                                                                                                                                                    

𝜕𝑆(𝑘)

𝜕𝑃
= −

1

[1−𝜌𝐶̃(𝑘)]2
(−1)

𝜕

𝜕𝑃
[𝜌𝐶̃(𝑘)] ;    𝑆(𝑘) =

1

1−𝜌𝐶̃(𝑘)
                                                     (36) 

𝜕𝑆(𝑘)

𝜕𝑃
= [𝑆(𝑘)]2 𝜕

𝜕𝑃
[𝜌𝐶̃(𝑘)]                                                                                                   (37) 

𝜌𝐶̃(𝑘) = −
24𝜂

(𝑘𝜎)6 [𝛼(𝑘𝜎)3(sin 𝑘𝜎 − 𝑘𝜎 cos 𝑘𝜎) + 𝛽(𝑘𝜎)2{2𝑘𝜎 sin 𝑘𝜎 − (𝑘2𝜎2 −

                  2) cos 𝑘𝜎 − 2} + 𝛾{(4𝑘3𝜎3 − 24𝑘𝜎) sin 𝑘𝜎 − (𝑘4𝜎4 − 12𝑘2𝜎2 + 24) cos 𝑘𝜎 +

                   24} − (
𝜀

𝑘𝐵𝑇
) (𝑘𝜎)3(sin 𝜆𝑘𝜎 − 𝜆𝑘𝜎 cos 𝜆𝑘𝜎 + 𝑘𝜎 cos 𝑘𝜎 − sin 𝑘𝜎)]                 (38) 

𝛼 =
(1+2𝜂)2

(1−𝜂)4
                                                                                                                            (39) 

𝛽 = −
6𝜂(1+

𝜂

2
)

2

(1−𝜂)4
                                                                                                                       (40) 

𝛾 =
𝜂(1+2𝜂)2

2(1−𝜂)4
                                                                                                                           (41) 

𝜌𝐶̃(𝑘) = −
24𝜂

(𝑘𝜎)6
[𝛼𝑃′ + 𝛽𝑄′ + 𝛾𝑅′ −

𝜀𝑆′

𝑘𝐵𝑇
]                                                                           (42) 

𝑃′ = (𝑘𝜎)3(sin 𝑘𝜎 − 𝑘𝜎 cos 𝑘𝜎)                                                                                          (43) 



𝑄′ = (𝑘𝜎)2{2𝑘𝜎 sin 𝑘𝜎 − (𝑘2𝜎2 − 2) cos 𝑘𝜎 − 2}                                                             (44) 

𝑅′ = {(4𝑘3𝜎3 − 24𝑘𝜎) sin 𝑘𝜎 − (𝑘4𝜎4 − 12𝑘2𝜎2 + 24) cos 𝑘𝜎 + 24}                            (45) 

𝑆′ = (𝑘𝜎)3(sin 𝜆𝑘𝜎 − 𝜆𝑘𝜎 cos 𝜆𝑘𝜎 + 𝑘𝜎 cos 𝑘𝜎 − sin 𝑘𝜎)                                                (46) 

𝜕[𝜌𝐶̃(𝑘)]

𝜕𝑃
= −

24

(𝑘𝜎)6 [𝛼𝑃′ + 𝛽𝑄′ + 𝛾𝑅′ −
𝜀𝑆′

𝑘𝐵𝑇
]

𝜕𝜂

𝜕𝑃
+ (−

24𝜂

(𝑘𝜎)6) [𝑃′ 𝜕𝛼

𝜕𝑃
+ 𝑄′

𝜕𝛽

𝜕𝑃
+ 𝑅′

𝜕𝛾

𝜕𝑃
−

𝜕

𝜕𝑃
(

𝜀𝑆′

𝑘𝐵𝑇
)] 

(47) 

𝜂 =
𝜋𝜌𝜎3

6
                                                                                                                                 (48) 

𝜕𝜂

𝜕𝑃
=

𝜋𝜎3

6

𝜕𝜌

𝜕𝑃
                                                                                                                             (49) 

𝜕𝜂

𝜕𝑃
=

𝜋𝜌𝛽𝑇𝜎3

6
                                                                                                                            (50) 

𝜕𝜂

𝜕𝑃
= 𝜂𝛽𝑇                                                                                                                                (51) 

𝜕𝛼

𝜕𝑃
=

𝜕

𝜕𝑃
[

(1+2𝜂)2

(1−𝜂)4 ]                                                                                                                    (52) 

𝜕𝛼

𝜕𝑃
= 4𝛼𝜂𝛽𝑇 [

2+𝜂

(1+2𝜂)(1−𝜂)
]                                                                                                      (53) 

𝜕𝛽

𝜕𝑃
= −6

𝜕

𝜕𝑃
[

𝜂(1+
𝜂

2
)

2

(1−𝜂)4 ]                                                                                                              (54) 

𝜕𝛽

𝜕𝑃
= 𝛽𝛽𝑇 [

𝜂2+9𝜂+2

(2+𝜂)(1−𝜂)
]                                                                                                            (55) 

𝜕𝛾

𝜕𝑃
=

𝜕

𝜕𝑃
[

𝜂(1+2𝜂)2

2(1−𝜂)4 ]                                                                                                                  (56) 

`
𝜕𝛾

𝜕𝑃
= 𝛾𝛽𝑇 [

2𝜂2+9𝜂+1

(1+2𝜂)(1−𝜂)
]  

𝜕[𝜌𝐶̃(𝑘)]

𝜕𝑃
= −

24𝜂𝛽𝑇

(𝑘𝜎)6
[𝛼𝑃′ + 𝛽𝑄′ + 𝛾𝑅′ −

𝜀𝑆′

𝑘𝐵𝑇
] −

24𝜂𝛽𝑇

(𝑘𝜎)6
[𝑃′4𝛼𝜂 (

2+𝜂

(1+2𝜂)(1−𝜂)
) +

                  𝑄′𝛽 (
𝜂2+9𝜂+2

(2+𝜂)(1−𝜂)
) + 𝑅′𝛾 (

2𝜂2+9𝜂+1

(1+2𝜂)(1−𝜂)
)]                                                                   (57) 

𝜕𝑆(𝑘)

𝜕𝑃
=

𝛽𝑇[𝑆(𝑘)][𝑆(𝑘)−1]

𝛼𝑃′+𝛽𝑄′+𝛾𝑅′−
𝜀𝑆′

𝑘𝐵𝑇

[𝛼𝑃′ + 𝛽𝑄′ + 𝛾𝑅′ −
𝜀𝑆′

𝑘𝐵𝑇
+ 𝑃′4𝛼𝜂 (

2+𝜂

(1+2𝜂)(1−𝜂)
) +

𝑄′𝛽 (
𝜂2+9𝜂+2

(2+𝜂)(1−𝜂)
) +  𝑅′𝛾 (

2𝜂2+9𝜂+1

(1+2𝜂)(1−𝜂)
)]                                                                                  (58) 

𝜕𝑆(𝑘)

𝜕𝑃
= 𝑍′(𝑘)                                                                                                                         (59) 

𝜙𝑆𝑊 (𝑘) =
4𝜋𝜀

𝑘3
[𝜆𝑘𝜎 cos 𝜆𝑘𝜎 − sin 𝜆𝑘𝜎 − 𝑘𝜎 cos 𝑘𝜎 + sin 𝑘𝜎]                                          (60) 

Abbreviations of symbols used in the manuscript: 

D: Diffusion Coefficient. 

𝑘𝐵: Boltzmann Constant. 



T: Working Temperature. 

P: Pressure. 

𝜉: Friction Coefficient. 

𝜉𝐻: Friction coefficient of the hard part of the potential function. 

𝜉𝑆: Friction coefficient of the soft part of the potential function. 

𝜉𝑆𝐻: Friction coefficient of the soft-hard part of the potential function. 

𝜌: Number density. 

𝑔(𝜎): Radial distribution function (at 𝑟 = 𝜎). 

𝑔(𝑟): Radial distribution function. 

𝜎: Hard sphere diameter. 

𝑚: Atomic mass of liquid metals. 

𝛽𝑇: Isothermal compressibility factor. 

𝑟: Position of atoms with respect to reference atom. 

𝑆(𝑘): Structure factor. 

𝑘: Momentum vector. 

𝜀: Depth of square well. 

𝜆: Related to width of square well potential 

𝜂: Packing fraction. 

𝐶̃(𝑘): Total direct correlation function in momentum space. 

 

 

 

 


