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1　序論

　箏者 らは 気 体 と液体 ま 1 は 改 体 と液体を臨 て る界面 の モ

デ ル の 持 つ 相 転 移現 象 を数 値 実験的 に瑚 究 して い る（ユ2 鋤
e

例 えば 水 と凅 ガ 淳撫 に 入 っ て い る とす る と
， そ の 境 界 け 2

つ の 液体か 混 じ り合 わ な 1 れ ば 「曲 面 」 を形 成 す る。そ の

曲面 の 変形，ある い は変形が 進ん で 曲 面 とい う状態 を保 て

な くな る よ うな 変形，が 2 つ の 液体の 混合を 引き起 こ す と

見れ ま疲 体 の 混 合現 象は，界面 とい う 「2 次兀 の 広 が
’t を

持 っ た 物質の 力 学」 と い う観点か ら の 研究 に な る。そ の 広

が っ た 物 体を数 値的に 研 究 する と き，曲面の 離散化 に よ っ

て 自然 に，e 状の 粒 戸が現 れ ，従 っ て 多 粒 子 系 0）力 学 ヵ 珱 れ

る。そ うす る と統 計力 学 的 な観点 か ら も 自然 に そ の 相転移

現象か 興味 抹い もの とな る。
　 そ こ で，堤夷 の 界凹 の 持 つ で あ ろ う

一一’
般 的 な性 質 （衣 面

張力 と 曲げ剛軽）   を打 っ た界面 の モ フ
ー
ル を定 義 して

，
モ

ン テ カ レ 1シ ミュレ ー
シ ョ ン （MC ） d ）　jv　t去で ，相転 移 の

有 無 を研 究 す る。本 講 演 て は比 熱 の 数 値的 漫lj定 か ら，2 っ

の モ
；t−’ル 〔液 体 〔3）お よ び 結 晶 界 面

ダ4
り が 2 次の 相転移 を持

つ こ とを示 す。更 に ，M （ン 、侍 られ た 臨 界 点 近 く で の 界 面

σ）状ue．　iJ 〜，　 C 　G に よ っ て ア ニ メ…シ ョ ン を作 戊 し，界 面

モ デ ル の 持 つ 2 次 の 相 転．移 堤象 を tnf視 化 出 米 るか ど う力 試

み る、，

　　　　　　　2　界面 の モ デル

　界面 の モ デル 化 の た め の 「界 面 の 離 攸化 」 を図 iに ドす。

図 1（a），（b）の よ うに，界面を そ才1 が隔 て て い る液体 とは独

立な も の と考 え，更 に ，界面 が容 器 と按 触 して い る と こ ろ
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一 孤フ
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欝 一 ●
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［11ig．　l　p　　L，iscrしt
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　　　（ k
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　　　　 （d）

顧iOn く卩f　ilエτ r鍬 沿 1，くtw 巳e 鈎　 v⊂，　distlll．．盤uids ，

は 付 朋 で あ る カ ら，こ こ を ロ くた め に （c）．〔d），（e ）の よ うに

境 界 を
・
点 に 縮 め る。次 に．こ の 弄 面 を 司

．
簟機 で 扱 うた め

に （「）の よ うに 3 角形 格子 て 分詞す る ， 数値的 に は球面．上

に
一
様乱数で 冥 ） まか れ た N 個の 点 を Voror｝Qi　 3角 形 分

絹 で 連結す る。こ の よ う，一剛 艮佃の 3 角 形 格．子で 分割 され

た 界面は ，各 3 狗形 の 頂 t’．（そ の 位 麗を 馬 と e く） を界

　 ・em 。il・address ， 蔦hld 　 b。 ，。ki−c ・．副 P

漁 分 f一と す る 分 子 数 N 個 の 紙 計力 学 的多 粒 r系 に な る。

　 夫 際の 界面は ，面租 を で き る だ け小 さ く しよ う とす る性

質 俵 融張力） と，同 じ面積 な らば 疫面をで き るだ け滑 らか

に しよ うとす る性 質 （曲 げ剛性 ） を持 つ と 一jえ られ るか ら，
モ デル 界 晦 の エ ネル ギ

ー
関数 と して は，面積 エ ネル S ，一一

呂

と曲 げ＝ ネル ギー一
鳧 の 1次結合

s 　Sl ＋ δ52，　 Sl 」Σ⊃虹 ，
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ム

　　　　 1　 ：1

魯 一
ζ沼

。 昇汽1 − c°δ 勾

（1）

を 考 える、，．矩 は 1 っ の 3 角形 の 面 積 で あ る。こ の S2 は ，
．界面 の 折れ 曲 が り 具合 を詮 る 畢〔3〕

（文 献 （2）で は 別 の 定 義

を用 い て い る ） で あ り，3 角形 の 大 き さ とボ ン ドの 長 さに

応 じて 弔み彗 け i て 定 養 され て い る。S2 にお い て Σ」
は，

図 1 に 1 す 3 角 形 △ の 3 つ の 辺 に 関す る 和 を表 し，θ掃 ま

辺 プを 共有す る 2 つ の 3角形 の 問 の 角度 で ある。

　　　　　　　　　　　盈

　　　　　　　ノぞ
し

碁  

　　　　∠等
乂

／
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 Lt

FiS・2・Th ・e・ tri・ ・9i・… r。 ・ nd 　th ・ ・efet 　 ・ cc ・me ・C ・ b・ ・ repre ・ent

t．h　　．rt　 es，

　 この とき，S は 分子 の 位置 X に依 存す るか ら ，
こ の モ デ

ル の 力学 変 数 は X に な る カ ，更 に，5 は 3 角 形 分 割 の ｛f

方 g に も依 存す るの で g の 自由 度 も力学夏数に な り得る。

　こ 二で，力単変数が 「分 f’の 位置 X と3 角形分割 g 」 で

あ る もの を 「液体界面」 と呼 び，力 学 変数が 「分 子 の 位置

X 」 の み で あ る もの を 「動瑠 ヨ界 面 」 と呼 ぶ。従 っ て ，液体

界面 モ デル の 分配 関数 は

　　　　　z （v ）一Σ1h1撫 ・（一5CY｝9）） （・）
　 　 　 　 　 　 　 　 　 ，9　　 　　 ，
とな る。こ こで ，5（X ，g）は 饒 と ，5’・2 が変数 X と g に依

存する こ とを示 す。また， n とliは N 番 目 の 分子 （こ れ

は 了子
厂
な く境 界 一対応 す るタ を固 疋 して そ の 自由 度 を 除

く こ と を 怠 味 し，£ s
は あ ら ゆ る 3 角 形 分 割 に つ い て 物 を

t る こ と を 意味 す る 。

．一方，結 舶 界画 σ）モ デ ル で は か 配 関

数 は

　　　　　・〔丶の 11画 畷
一
晒 ））　 （・）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 1

とな る、 こ ．．で 、Z（Yy 丿ぽ 分 予数 ．N と 3 角形 分割 g が

目疋 され て い る こ と を意 味す る，なお ，MC 法 の 仞 期 界面

と して，n
上
1
一
界　 TM

厂
は 各ズ か ） 出 て い る ボ ン ド数が．．．一

様に

な る よ うに，．Y 個 の ．r を 球 面 ．ヒに で き る ご げ
一一

様 に 分布 さ

せ て 生 成 し た もの を 使 う。

〔NaOO−4〕 熱流体系お よび固体系 の ミ ク ロ シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に関す る合同 シ ンポジ ウム
・

　 　 　 第 5 回分子 動 力学 シ ンポ ジ ウ ム講 演論 文集 〔
’
00・3・3，4，浜 松 〕
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　　　3 　MC 法 とその 数値実験結果

　任意の 物理 量 g の 平 均｛1自：！  は 液体界 肉 の 炉 今，式  
の Z（N ）に よ り

　　　〈・ 一
写揖 撫 p邸 ・・））z （め ω

と 疋 義 され る。1 分 子 当 た り4）面 積工 ．ネ ル ギー一の IF均 ll目

（31＞N が 1とな る こ とに ilきすれ   ば，界面の 面積 エ ネ

ル ギ
ーSユ

の 1・均 値は 分 f数 Y に 比例す る ttとに なる．即

ち，分 子数が一・定 な らば どん な （λ と g の ）杁態で も面積

は
一

定 値 にな る 。 こ れに 対 し曲げ エ ネル ギ…
屍 は

．
飯 こ

は 状 態 X
，g が異な れ ば異な っ た値 に な る。こ の 事清は，紅

晶 界 面 の モ デル に於 い て も団 様 で あ る，
　式 （4）の 平 均 に 寄 与 す る 状 態 X

，g は メ トコ ポ リ ス MC

法 で 数 値 的 に 4一戊 し　そ の 禰 眼個 の 状 態 ｛断 s］t｝（時 系列

データ ） か ら，物 蹕 量 の 平 均 値を 駐 系列平均

　　　　　　　（Q＞ Σ 9（Xt，g∂〆Σ i　 　 　 （5）
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 t　 　　 　　　 　　 　 t

に よ っ て 求 め る，た だ し，結 晶 界 面 で は 3 角 形 分 割 g は固

定 す る。MC 法 に お い て は ，図 3 に tF す （a）の 分子 位置 の

移 動 過 程 と （b）の ボ ン ドの fiip（ま た は 3 角 形 再 分割）過 程

が カ f 変数 X と g を update す る。結 晶 界面 で は g を固

（e）

趣 一

、

窃恥
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Fig．3，　Basic／M ⊂
1

　PIτ〕c〔vss　s　（a）disp］acelnent 　of　a　lnoleCuLe ，〔b＞月Lp
dabond ．

定する か ら，図 3（a ）の 過 程 の み が 界 面 を 変形 させ る。

　図 4（a ）に は 叡 体界 面 モ デ ル σ）曲 げエ ネル ギ
ー・一一

　S2 の 揺 ら

ぎ と して の 比 熱

　　　　　　　磯 凾
一く鱗 　 （・〉

更に ，図 4（b）に は その ヒ
ー一

ク 値 （7m
脳 対 3 倉形ρ 数 V ．・

2N − 4 を示 す。図 4 の 結象 は 文 献 （3＞の デー一
タ に 少 し の

追 加 計 算 を 天 施 して 得 られ た もの で あ る が，そ の 値1ホ 文献

（3＞の もの と ほ ぽ 同 じで あ る。こ の 計 算 に要 し1
・＿コtt大 の M

C 反 復 回 数 （sweeps ）は，各 ぎ で ‘
Y ＝‘  の と きで 騒

が，分 f数 N − 150 に 対 して 85x1 げ swe 　ps，
、　30〔j　lこ

対 して 2 × 108sw （xeps ．　 V − eoO 　i一対 して 4．1 × 1tS　sw 　p81
．N ．1000 に対 して 4．4× i．98　sweeps で あ る、，図 4（b）の 1ト｛糠

は，−y − 150 で 得 られ た C］n 、。x を除 い た 残 りの 3 個 の ビ 、＝
に 対 し，
　　　　　　　　　c ズ

ー
α （．梅）

σ
　　　　　　　 （T）

の パ ラ メ
ー一

タ α と σ orft 小 2 乗 広 で fittした もの で あ るtt
こ こ で ， σ は 臨 界指数 と呼 ば れ，図 4〔b）の データ か ら

　　　　　σ 0，71 ± 0．06 （fl
’
uid 　membraiic ）　 　 （8）

を
．
得る，σ は 2 次 の 相 転 移 の とき σ ＜ ユ とな る こ と炉 瀏 ら

れ て お り，式 〔8）の 結果 は 液 体 界 面モ デ ル が 2　15｛の 相 転 移

を持っ こ とを強く示唆 して い る、

　図 5 に は 結 贔 界 面 モ デ ル
．
の 比 熱 とそ の ビ…ク値 を 小

ナ

こ の 計 算 に 要 し广 取 大の MC 反 復 目 数 （fiwceps ）け ｝子 数

N ＝！〔｝0 に 対 して 3× 10f　sweCps ，ぎ
一20（］に 刈 して 3× ！es

C

15

10

（a ）　fluid 2疆ma ・ （b）伽 id

譜
・ 5　 0

　　0．240 ，250 ．28 　 500100e
　　　　　　　　　　b　　　　　　　　　　　　　NT （

詣 2N −4）
卦ig．4．　i’f（　e 丶u1†　of　the　Huid　mCmh 　　　　（a）〜P ｛　fi　h　rt　C 　vS．
bending　rigid 　ty　b．（b＞（ max 　VH．．八 T ：二2A −4　in　log−1eg　sca 至e．

C

1．

（a）Crystalhne　 Cm
、x （b）Crystalline

　　　 0、韮2　　　　0」3 　　　

　　　　　　　b　　　　　　　　　　　　　　　　　　NT （
＝2N −4）

h9 ，5，．・IC　resuit ，s ・f　i．h　 ryst 、nillne灯且el 厂王brane．  Speci行C　hear ぺ

vs ．　bellding　r孟gid　￥ b，（b）（⊃max 　v 　、T
−2・V −4in　lo9−109　scrt ｝e．

swcepts ，　N ＝310 に対 し て 7xlO8　sweeps
，
、V 二600 に 刈 して

，× loS　6w 　P5 ，　　 ！20〔｝に対 し
r
ぐ 8× 10呂 sweeps で あ る。

臨界指数 は 図 5（b）の 5 個の デ
ー

タ を式 （7）で littす る と

　　　　σ 　　i　33 ± o，〔〕］．　（Ciyst ・aHin ‘ 了rleTl！｝）ralle ）　　　　（9）
とな る。こ の 糸1 未 σ 〈 1 −L，結照 界面 の モ デル が液体 界面

の 炉 合 と肩 様 こ 2 次の 相転移 を 持つ こ と に よ る もの と 考／

らifLる　た だ し，式 （9）の 値は 敢終的な もの で は ない （4）、　 x

た ，糺 r拍．弊面 び 物 含 3 角 丿し か 繭 が 固 定 で あ る か ら，MC 計

矛 で は 格 f’が 異 な つ て も分 广数 一V か 同 じな らば得 られ る

比熟 の こ 一ク植 まほ ぼ両 じ偽 　証 る こ と を磁ド し な ナi 萎

な
’

ない 。
　　　　　　　 4 　要 約 と結論

　M （ 広 で 曲げ エ ネ ル ギ ーの t
．
り ぎ k して の 比 熱を el 算 し，

2 種 狸 の 界 幽 モ デ ル か 2 次 の 相 堅 移 を持 つ こ と を確 誌 し1＿
臨界，1、、5の 界面 の （相転移 び））様 r・も 明視化 （どデオ で発

衣｝ し 广
、

’
r 皎 味 文献 （2）の タ イ フ の 界面 モ ラ ル に つ い て，

分 罫数 とMC 反 復 回 数 を大 き く して ，相 転移 の 有 無 を確 認

しア＿い ，こ二の 研 ノ 1二は 平節ζIO｝11年 度 丈 部 沓
’・lf本 ≠術 携 廟王

会科学姻 究費補助 全 （基 盤 研 究 （c）課 題 番号 211t −｛30，1−

B65ulgl ＞ の 援 助 乞 更 ナた 。
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