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§1． は じめ に

　計算機 の 発 達に よ り， 解析的 に解け な い 問題 （ほ とん ど の 場合が そ うで あ る ）に対 し て も近

似な し に計算が実行で きる よ うに な り， 種 々 の 分 野 で 計算機が活用 され る よ うに な っ て きた 。

多粒子系 の 粒子間相互 作用 を きめ， こ の モ デ ル 物質の 物性 を計算機 に よ っ て 厳密に 求 め る。 こ

れ を計算機実験 （C ・ mputer 　Experiment ）， あ る い は計 算機 シ ミ ュ レ ーシ ョ ン （Computer

Simulation）とい う。 これ は又別の 立場か ら，
　 Computer 　Modeling 　of 　Matterと い っ て も

良 い
。

こ の方法は
， 計算され る 系 の 粒子 （分子 ， 原子 ）数が 有限 で ある こ と を除 け ば ， 与 え ら

れ た相互 作用 の 系に 対 し て 全 く近似 の な い 結果 を与 え る の で ， 近似理 論の 良否を調 べ る こ と も

で き る。又計算機実験 で 得 られ た結果が
， しば し ば常識的な予想と異な P ， こ れ らが物理 現象

の 本質 をさ ぐる手掛 りを与 え る事に もな る 訳 で ある 。

　計算機実験は ， 研究手段 と し て ，理論，実験的ア プ ロ
ー

チ に 加 え て ，
い わ ば第 3 の 手段 と し

て考 え られ て きて い る 。 こ れ ら の 異 っ た研 究手 段 は 互に相補的 に 重要な役割を果 して きた 事は

い う迄 もな い
。

　 さ て ， 計算機実験 の 利点 を要約す る と以下 の よ うに な ろ う。

　 （1）与え られ た相互 作用 を もつ モ デル 物質 の 物性的諸性 質が正確 に 分 る。従 っ て こ れ ら の 結果

と実験と を直接比較す る こ と か ら， 現実 の 物質の 相互作用に 関する知 見 を得 る こ とが で きる。

　（2｝従 来の近 似理論で は扱 えな い よ うな ， 系 の ミク ロ な性 質に 関す る 繊細な情報 が得 られ る 。

例 えば あ る物理量 に対 して 相互 作用の どの 部分が主 と して 効 い て い る か など。

　 〔311〕と 関連 して ， 近似理 論の 検討 ， ひ い て は そ の 改良の 手助け とな る 。

　〔4覡実 の 物 質に不 可避 な欠 陥 ， 不純物 ， 余分な相互 作用 を除去 した い わ ば理 想的な条件下 で

の 物 質の 性質 を知 り得 る。

　 〔5痍 験 室 で は行 え な い よ うな高温 ， 高圧等 の 極 限状 態 の 物性 を知 り得 る ， な どで あ る 。 こ の

他に も ， 計算機実験は 実験 に 比 し て 価格 がは る か に低 い 等 と い っ た 事な ど もあげ られ よ う。

　計算機 は ， 10s 倍程度 の 倍率 をもっ た顕微鏡の 特性 と ， 時間の 進 み を 10
一
ユ3
程度に ゆ っ くりさ

せ る ス ロ
ー

モ
ー

シ ョ ン カ メ ラ の 特性 と を合わせ て 持 つ 高精能の 装置 で あ る と い っ て も良 く，
計

算機実 験 は ， こ の 文 明 の 利器 を最大に 利用 して い る も の の
一

つ で あ ろ う 。 計算機実験 の 歴史は
，
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固体 ・液体に お け る大型計算 の 現状 と問題点一

電子 計算機 の 発展 と共 に歩 ん で きた 事は い う迄 もなか ろ う。電子計算機の 歴 史は ， 素子 の 開発

段階に 応 じ て
， 第 1 世代 （1951 〜1960 ， 真空管 ），第 2 世代 （1960 　・一　1965 ， トラ ン ジ ス タ ），

第 3 世代 （1965 〜 1971 ， IC ）， 第 3．5 世代 （1971 〜現在 ，　 LSI ）とい う風に 分け られ ， 現

在は 既 に第 4 世代 （VLSI ）の 入 口 の 時代に さしか か っ て い る と もい われ て い る 。 計算機 実験

は 既に 第 1 世代 の 始 め 頃か ら現わ れ ，古典液体論 の 研究が精力的に行われて きた。古典液体論の

研究は
， 古 くは Van 　der　 Waals の 理 論に 始 ま り，　 Kirkwood を中心 とす る理 論的研究が行 わ

れ た が ，
い ず れ も密度 の 低 い 領域で し か 適用 され な い もの で あ り，固一液相転 移等 を正 し く取

り扱 う事は 出来 なか っ た 。 こ れ らは ， 液体の 問題 の むつ か し さ を物語 っ て い る もの で ある。計

算機実験 に よ る古典液体論の 研究は
，
Metropolis

，　Rosenbluth （1953 ，1954 ）に ょ る モ ン テ

カ ル ロ 法 に よ る 剛体球 系の 状態方程式 の 計算に始ま り，
Aldcr ，　Wainwright （1957 ）， および

Wood
，
　Jacobson（1957 ）らに よ る剛体球系 の 分子 動力学， モ ン テ カ ル ロ 計算 を継て ， 今 日に

至 る 迄多くの 計算が行 われ て きた。 こ れ ら の 結果 と して ， 短距離斥力形の 分子間相互作用 の 系

の 固 ・液相転移 の 性質が解明 さ れ る に 至 っ た 。一方 Fermi ら （1955 ）は 1次元 の 非線型格子 の

分子動力学に よ る計算機実験 を行 い ，今 目 の ソ リ トン 研究 の 足場 を築 い た 。こ れ ら の 計算機実

験の 結果 は
， 常識的な 予想 と全 く違 う新 し い 現象 を発 見 し，そ の 後の 物理 学の 発 展 に大 き く寄

与 した こ とは 特筆す べ きで あ ろ う。尚 こ こ で は問題 を固典液体及び関連す る分野 に 限定 し ， ソ

リ トン の 研究に は 触れ な い
。 又 連続体 モ デ ル で な い も の も対象外 と した。

§2． 分子 動力学法と モ ン テ カル ロ 法

　多粒子系 の 運動状態 を計算機 に よ っ て シ ミ ュ レ
ー

トす る 方法は，各粒子 の 運動方程式 を積 分

し て 時間発展 を求 め て い く 「分子動力 学 （Molecular　Dynamics ）法」 と乱数 を用い て 粒子配

置が 平衡統計力学で 要請 され る分 布 （カ ノ ニ カ ル 分布 な ど ）に従 うよ うに 行 う 「モ ン テ カ ル ロ

（Monte　Car・lo）法」 と があ る。 モ ン テ カ ル ロ 法に よ っ て 求め られ る もの は ， 平衡状態の 性質

に 限られ ，

一
方分子動力学法 で は，平 衡状態 の 量ばか りで な く，拡散係数 な ど輸送係数 ，時間

を含 む相 関関数 な ど非平衡状態 の 物性迄 も扱 う事が で きる 。 こ れ ら の 計算方法 の 概略 を以下 に

の べ よ う。

　 2 ・1　 分子動力学法 と は

　粒子問相互作用 が中心力 2 体ポ テ ン シ ァ ル φ（η）で 与え られ る 同
一
粒 子 （N 個 ）か ら成る 古

典 系 を考え る 。 系の 全 ポ テ ン シ ァ ル エ ネ ル ギーを の とす る と，周期境界条件を考慮 し ， 又 ， 1V

個 の 粒子 は 1辺 が L の 立 方体に ある として （実箱 ），
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　 　 　 　 　 1　N 　N

　　　
の ；

7君君弓
φ（η碗 ）

　　　　　（ブ≠ i　if　
一
帚＝ 0 ）

　　　
ηt’」

’1 ＝

　1？t
− L裙 一

芳1

とか く こ とがで きる 。 こ こ で 認 は 実箱 の 周期性 をあ らわす （1 ； す が実箱 ）。
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　

従 っ て
， 乙 番 目 の 粒子 に 働 く力 耽 は ，

　 　 　 → 　　　　N

　　　
・P−i

＝ ｝
Σ 　

▽
i φ （nyiコゴ蓚 ）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 づ

　　　　　（グ≠ zifn 　
＝＝0 ）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ∂　 → 　　　　∂　 ＿
ウ　　　 ∂　 → 　　　→ 　 → 　→

で 与え られ る。但 し ▽ ＝ 　　 i ＋ 　　 」 ＋ 　　 k
　　　　　　　　　

t

　∂ x
、　　 ∂yz　　 ∂ zz

（2．1）

（2，2＞

（2．3）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （i，1， k は x ） y ，　 z 方向の 単

位 ベ ク トル ）。位相空 間に お け る粒子 の 軌跡 は ニ ュ
ー

トン の 運動 方程式 を解 い て得 られ る 。
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 う 　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　

−
〉

　時刻 t にお け る粒子 の 座 標 を r
、
（t）（i ＝ 1，2，・− N ），速度 を v

，
（‘）と しよ う。時刻 tl（…

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 う

t 十 dt ）， た （t − dt ）にお け る粒 子 の 座 標 r
乙
（t＋ ）は ， こ れ を t ＝ t の まわ りで テ

ー
ラ
ー
展

開 し て ， それ ぞれ （dt ）の 2 次迄 と る と ，

　　 一 　 一 　 d7
、 （t）　 ・ d2読ω

　 　　　　　 　　　　 　　　　 　　　　 　　　　 　　　　　 　　　　 　　　　 （2．4）　　　
・ i（t・）＝

・
・
（‘）±

dt　
d‘

　
ti

、t
・ （d ・）

2

と な る。従 っ て ，両式 の 和 と差 を作 り，

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 り

　　
’
；i・の 療 ）一 殉 ・ 誓ll

の
（A … 　

，

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 づ

　　
’
；i ・…

一
隣・の 一 2dl 髣

）
・dt ・

・得 ・ ・ 半 勲
d

壽
ご）

一

瓦
影

）
・ … （・） ・ あ 一 上式 か ・ ・

　 　
　
づ レ　　　　　　　　　　　

　　
ゆ 　　　　　　　　　

　　
う　　　　　　　　　　

　　ラ

　　 ・
， （の

一 2　・
、 （t）

一
・

、
（の ＋ ・ i（t）（At　）

2

　 　
　　ラ 　　　　　　　　　　

　
り 　　　　　　　　　　　

　　
ラ

　　　・
乞（t ）

＝ 〔ri （t
． ）

一
γ i（乱 ）〕／（2tit）

（2．5）

（2，6）

（2．7）

（2．8 ）

を得る。 （2．7）式 か ら，時刻 t ＋ at に お け る粒子 の 座標 は ， それ以前の 時刻 t ， お よ び t −

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　
　　

ナ 　 　 　 　 　 　 　 　 　
　　

ラ

At の 座 標に よ っ て完全 に決 ま る こ とが分 る 。 尚 ， 加速度 α i（‘）は ri （‘）（i＝ 1
，
　2，… N ）の 関

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　
　　

ウ　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　
　　ラ

数で あ る事に 注意 した い
。 従 っ て ， 初期値 ｛rz （0）｝，お よび ｛Vi （0 ）｝を与えれば ， （2．・7）

（2．8）式 よ り，任 意の 時 刻 t ＝ n （dt ）（n ＝ 1，2，…　）の 座標 と速度が求ま る 。 尚初期条件と

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 一314一
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　 　 N 　　−→

して Z］mvt （0）＝ 0 と と る。体系の 温度 T は

　 　 t ； 1

　　　T ・．

1
発。 1丁」

・ 　 　 　 　 　 　 　 　 　 （2・・）

　　　　　 31VkB 　 L ＝l　　
z

を用 い て 求め られ る 。 通 常 の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で は ミ ク ロ カ ノ ニ カ ル な体系 が と られ ， こ の と

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 N 　 →

き， 系 の体SS　7 ，粒 子tarv， 全運 動量 Z］　m 　v　e ， 全 エ ネル ギーが保 存す る 。

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 Z
ニユ

　明ら か に L は Nl ／2
に 比例する。 1辺 が L の 立 方体 の シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン か ら得 られ る正 し い 情

報 は相 関距 離 が お よそ L ／2 位迄 の と こ ろ に 限 られ る 。 従 っ て N を大 き くと る と よ り多 くの 情報

が得 られ る事は 明 らか で ある。又 N を大 きくす る と統計精度 も増す。 しか しな が ら ， （2．・1）〜

（2．3）式 か ら分 る よ うに ， 相互 作用 の 計算に必 要な時間は ， 単純なや り方だ とIV2に比例 して 長

くな る 。 短距 離相互作用 の 場合 ， N が大 きい 計算で は ， 時間 （cpu ）を短 くす る 為 bookkeeping

法 と い う方法が と られ る 。 こ れ を用 い る と ， N が増 えて も cpu が IV2に 比 例 して 長 くなる とい

うこ と は な い
。 勿論 ノV1以上 の 割合 で 長 くな る こ とは い う迄 で なか ろ う。

　差 分式 （2．7）， （2．　8 ）式 に ある 時間メ ッ シ ュ dt は ， 小 さ い 程 よ い 精度 の 結果が得 られ る が ，

物理 時間が短 くな る の で ， 全 エ ネ ル ギー
の 保存が ど の 精度で成 り立 つ か を見極 め て 適当な大 き

さ に とる事 に なる 。

　 2 ・2 　 モ ン テ カ ル ロ 法とは

　モ ン テ ヵ ル ロ 法 の 計算 は平衡状態の 物理 量 （熱力学量 ）に 限 定され る が
， 次 の よ うな長所 を

も っ て い る 。

〔1＞ 粒子 に 働 く力 の 計算 を必要 と しな い の で ，
ニ ュ

ー
トン の 運動方程式 の よ うな もの を必 要 と

　 しな い
。 従 っ て力学法則が 未定義な問題 の シ ミ ュ レ

ーシ ョ ン も可能と な る 。

  　カ ノ ニ カ ル 集団 （温度が
一

定 ）の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が容易に 行え る。

（3） 多体力等複雑 な相互 作用 の 系に も比較的容易 に 拡張 で きる 。

　さ て ， カ ノ ニ カ ル 集 団 （体積 V ， 粒子数N ， 温度 T ）の モ ン テ カ ル ロ 法に つ い て 簡単に の べ

よ う． 唯 子 をそれ ぞ れ ンー （

一
→ 　 　 　 → 　 　 　 　 　 　

一
→

γ 1 ，γ 2 ，
…

7
’
N ）と い う位置に み つ け る蘚 を P （沈 7 ，T ）

とす ると ，

　　　P （訊 V ，
T ）一

・ xp ← ，
・’の）／A・！ρN 　 　 　 　 　 　 　 　 （2．・10）

　　　・・
一 湛 ・7 ・ xp ← … 　 　 　 　 　 　 （2・…

で あ る。但 し β
＝ 1 ／kBT 。 従 っ て ， 物理 量 F （7N）の 平 均値 は

，

　　　・ F ＞ − 9・フ・ （
訥
r ）P σ7N，

　v・T ）　 　 　 　 　 　 （2・・2）

で 与 え られ る 。 （2．・10）一（2．12）式 は い ずれ も厳密な式で あ る 。 （2．12）式 を モ ン テ カ ル ロ 法
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を用 い て 計算す る方法 を以下 に 簡単に の べ よ う。

　時刻 t に お け る 系の 状 態を 許（‘）と記す る 。 N 個 の 粒 子 の 1 っ （例 えば プ番 目 の 粒子 ）を

選配 か ら ラ ・ ダ・ に 易 だ け変位 させ ， ・ の 状態 を詼 ・）一 σ 、み …芳佃 弓
…却

と記す ． 訊 ・）一 為 ・伴 うポ テ ン シ ァ ，レ エ ネ ル ギ の 変化 量 を AE − E （【7fl｝）一酬 訓 ）

と し ， ｛1）も し AE 〈 0 で あれ ば 7駈の を次 の ス テ ッ プ （時刻 ）の 状態 諮 （t ＋ 1 ）と して 採用

する 。（2｝も し AE ＞ 0 で あれ ば ，　 p
＝ exp （

一
，
θdE ）を計算 し，一

様 乱数 C （0 ≦ ζ≦ 1 ）と比

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 づ
1

較 し ， p ＞ ζな ら（1）と同 じ で あ る が ，　 p 〈 ζな ら r

’
N
（　t ）は 採用 せ 乳 元 の 状態 7「v

（t ）を7t，

（t ÷ 1）とし て採用 す る 。 こ の 操作を く り返 して い く事か ら， 諮 （0），；「v
（1 ），

… 識（n ）…

の 鎖 （マ ル コ フ鎖 ）が得 られ る 。 モ ン テ カ ル ロ 法 の 計算 で は ， 時間 の ユ ニ ッ トが定 ま らな い 。

こ こ で は 便宜上 t　 ・＝0，1，2，… π ，

…
と した 。 （2．12）式の 値 は ス テ ッ プ に つ い て の 平 均値 で お き

か え，
　 　 　 　 　 　 　 れ

　　　〈 F ＞ ＝ Σ F （IN （の）／（n
一

那 ＋ 1 ）　　　　　　　　　　　　　 （2．13）
　 　 　 　 　 　 z ニ れ
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 つ

か ら求め る・尚 nlm は適 当な ス テ ッ プ で ・ n ＞ m とす る ・ ラ ン ダ ム な変位 A　r
）

は出来るだけ

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ri 　　　　　　　　　　　　　　　　　
　　

ラ　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ゆ

微少 な変位を と る事が 望 ま し い （連続体モ デ ル ）。例 えば d　r
」

・＝ δ（1 − 2 ξ ）とと る 。 尚 ξ；

（ξp ξ2 ， ξ3 ）で ξi（i ＝ 1，2， 3 ）は 一
様乱数 δ は正 の 定数 で あ っ て ， 変位の 最大由 を与 え

る 。

§5． 国 内 ・外にお ける大型 計算の 現状

　計算機実験は 有限 な粒子系に つ い て 計算する 訳 で あ るか ら ， 統計上 の 理 由や ， 表 面 （周期 境

界条件 ）の 影響 をで きる 限 り小 さ くす る に は，粒 子数を大 き くとる事が望 ま し い 。一
方 ， 粒子

数 を大 き くすれ ば 当然計算時間 （cpu ）が長 くな り，
コ ス トが か か る。利用 出 来 る 計算機 資源

が 限 られて い て ， 1つ の 研究 テ
ーマ に 可能 な cpu は 最大数 ＋時間〜100時間程度に 制 約 され て

い る の が現状で あろ う。こ の よ うな事情 を考慮 し て ，効率的 な計算機使用 を考え な け れ ば な ら

ない
。 シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン の 1 ス テ ッ プに 要す る cpu （秒 ）と 何ス テ ッ プ計算 す るか が重要な 因

子 とな る。前者 の 値 を m 秒，後者 の 値 を 7L ス テ ッ プ とす る と，今仮 りに，利 用 で きる 計算機の

cpu が最大 ・− 30時間だ と仮 定すれ ば ， こ の 計算機資源 を用 い て 可能な シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 回

数は
，

　 　 　 30x3600 　sec

　　　　　　　　　　　（回 ）　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （3．1）
　 　 　 　 nXm 　　sec

とな る。温度，圧 力 （又は 密度 ）を変えた 時 の物性 の 変化 を調 べ る研究で は ， こ の 値は 少 くと

も 10回位は要す る の で ， nXm − 104とい う値 となる 。従 っ て ，　 n ＝ 10， 000 ス テ ッ プ と とれ
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固体 ・液体に お け る大型計算 の現状 と問題点一

ば ， m
〜 1 （sec ）と い うこ とに なる し ，　 n

＝ 5
，
000 ス テ ッ プと とれ ば ，　 m

〜 2 （sec ）とい う

事 に な ろ う。 こ れ らは ， 現在 の 計算機事情を考慮 した場合 の 大型計算の 実際上 の 制約 の 目安 を

与え る もの で ある 。

　限 られ た計算機資源で ， n を大 き くす るか ， そ れ と も m （従 っ て 粒子 数 N ）を大きくす る か
，

大き く分け て こ の 2 通 りの や り方が あ る 。 前者は ， 時間相 関等 ゐ計算 に 向 い て い る反面 ， 体系

が小 さ い 理 由に よ り， 位置 の 長距離相関 の 計算や ， 体系 内部に 生 ずる 大 きなゆ ら ぎの 考察に は

不利 で ある 。 m （従 っ て N ）を大 き く と っ た場合の 事情は こ れ と相補的な 関係 に ある 。
っ ま り， 「

時間相関等 の 計算に は 不利 だ が ， 長距離位置相関等 の 計算に 向い て い る と い えよ う。

　問題 は ， n と m の 両 方を大 き くしなけ れ ばな らない 場合で あ る 。 相転移近傍 ， 相平 衡 （二 相

共存 ）等 の 問題 が これ に あて は まる 。 相転移近傍で は 一般 に ゆ ら ぎが大き くな る 。又 時間 変化

が複雑 で ， 相平衡 を得 る の に ， 転移点か ら離れ た場合に 比 べ て非常に 長 い 時間か か る 。 従 っ て ，

粒子 数 1Vをか な り大 き くと り， 長時間計算を余儀な くさ れ る 事に な る。他 の 問題 は， ク
ー

ロ ン

相互 作用 の よ うな長距離相 互 作用 の 場合 で あ る
。

こ の 場合 ， 計算時間は 短距離相互作用 に比 し

て か な り長 くな る 。 従 っ て ， イ オ ン 系の 計算機実験で は粒子数 を さ程大 きくす る事は出来な い
。

　表 1 に ， 最近行 わ れ た計算機実 験で ， 大型計算と い え る もの （目安と し て n
・m ≧104 ）をあ

げ た 。 勿論 こ れ が 全て と い う訳 で な い 。他に も， 例 えば J．　P ．　Hansen （仏 ）の グ ル
ープに よ る

一
成分 ・二 成分 プラ ズ マ の 分子 動 力学に よ る計算等が あ る 。彼等 の 計算 で は ， N ； 　250 の粒子

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 Table 　 1
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系で 104〜 105ス テ ソ プ の 計算か行わ れ て い る （文 献 12参照）。表 1 て は ， 主 と して 固
一

液相転

移 ， 超 イオ ン 導 電体 の 分子 動力学 の 文献を中心 に あけた 。

　（1｝， 〔2）， 〔5）の ク
ー

ロ ン 系 の 計算 は，い わ ゆ る particle　 particle／partlcle − Mesh 法と い われ

る計算法 を用い ， 荷電子場 にお け る ポ ァ ソ ン の 方程式 を数値的に解 く方法 に よ っ て い る a
一
方

〔8）〜（ll｝の ク
ー ロ ン 系て は

，
　 Ewald 法に よ る計算法 を用 い て い る。前者の 方怯は ， 空間を細 か い

グ リ ノ ト （点 ）の 集合 と し て 考え ， 各点 の 静電 ポ テ ン シ ァ ル を ポ ァ ソ ン の 方 程式 を用 い て 計算

す る か ， こ の 方 法 ては グ リ ノ ドの 細か さ に よ っ て 結果 の 精度か 決ま D ， 計算機 の 主記憶 （メ モ

リ
ー

）の 大き さ の 制約か ら ， 粒子数 を大 き くした 場合の 3次元 の 計算は今の 所行 わ れて い な い 。

（2｝の 10
，
000 粒子 系は ，筆者 の 知 る 限 り最 も大き い 粒子 系 て ある 。 こ の 分子動力学か ら ， 定積 比

熱 Cv の 臨界指数 α を求 め て い る。よ く知 られて い る よ うに ， α は C
厂 図 ε

一
α

，ε ≡ （T − Tt）／

Ttて 定義 され ，　 A 一転移点 Ttに お け る臨界現象 をあ らわ す基本量 の
一

つ で あ る 。 こ れ位粒子数

か大 きい と， 表面 （周期境界条件 ）の 影響 が か な り小 さ くな り ，
domalnの 大き さや ， 構 造等

もは っ き りす る 。 又 2 体分 布関数 y （T ）の η の か な り大 き い 所 迄 の 情 報を 得る こ とか で き， こ

れ を フ
ー

リ ェ 変換 し て 得られ る

∫（k）の kの 小 さ い 所もか な り精

度良 く求 まる 。図 1 に計算結果

の
一一

例 を示 す 。 尚 Tt　
・＝ 31K で

ある 。 Ttに近づ くに つ れ ， 微 結

晶 domain の 大 き さか た ん だ ん

小 さ くな っ て い くの か 分る。

　（3｝， 〔4｝は ソフ トコ ァ モ テ ル の

固相
一
液相共存 （界面 ）の 計算

で ある 。こ れ らは，相平衡点を

直接分子 動力学法で 求め る事 を

試み た もの であ る 。従来は
， 固

相，液相の キ フ ス 自由エ ネ ル キ

ー
を別 々 に計算 し， こ れ ら を等

置す る 事か ら相平衡点 を求め て

い た 。こ の よ うな間接的な方法

で は な く，直接相平衡点 を求め

る と共 に ，固 ・液界面の 物性 を

気5．
c

ば z 二＼

〔ム⊃

曜 F　　　　　　　　　　　　　　　　，　　　　　　　　一　　　　　　冫

　 ち　　　　 ．　　 ず 1　　 　　 、　　v　 ド『
　 ＿　 　　　 　　　　 　　　　 　　　　ガ　　 　　　、　　　　 　　一

　 　 　 　 くa

ζAl

rD1
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一
固体 ・液体に お け る大型計算 の 現状と問題点一

知 る 方法 と して こ れ らの 研 究は 重要 で あ る。更に（4）で は，平衡温度か ら少 し下 げ た時 に界 面が

ど う移動 し て い くか ，つ ま り結晶化速度 に 関す る 考察も行 っ て い る 。図 2 に
， 平衡温 度に お け

る密度 プ ロ フ ァ ィ ル を示 す 。 こ れ ら の 実験か ら ，
二 相共存 の 分子動力学が

一
応可能 と な っ た。

咢。
’

讐ed

 

”19

号・
’

咢・
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しか し，界面がや や不安定で あ っ た り ， 相平衡点 の 値 の 精度 に も若干 問題 が残 っ て い る 。 （表

2 参照 ）。（4）の 分子 動力学 は粒子数 1V＝ 1600 に つ い て ， 平衡温度に つ い て は
，

7800 ス テ ッ プ

の 計 算が行 われ て い る 。こ れ だ け に必 要 な cpu は約 5 時間 で ある （FACOM 　M − 200 ）。 こ の

よ うな実験 で は
， 平衡状態 を得る の にか な り長い ス テ ッ プ の 計算が 必要で あ る。

　〔6｝は ， 過 冷液体
一

非晶固体間の い わ ゆる ガ ラ ス 転移 を考察 した も の で ，丿V ＝ 4000 とい うか な

り大 き な粒 子数を用 い て い る 。 こ の 実験 で
， ソ フ ト コ ァ モ デル の ガ ラ ス 転移近 傍で の 比 熱の 異

常性 が初め て 求め られ た 。小数粒 子系 （N ＝ 256 ）の 実験 か らは 比熱 の 異常性 をみ つ け る事は

困難 で あ っ た 。比熱は エ ネ ル ギーの ゆ らぎに 関連 した量 で あ り，系 の 大 きさ に 敏感な量 で ある

と考え られ る 。 粒子数 を大 き く した 揚合の 長所の ユ つ と し て ， 熱力学量 の 値が 比較的 ノ」・数の ス

テ ッ プ の 粒 子配置 を用 い て （平均値 ）も精度 良い 値 が得 られ る の で ，緩和過程 （ガ ラ ス は 非平衡

状態 ）を問題 に する の に 都合が 良い
。

　｛7）は，｛3｝， ｛4）と関連 した 問題 が あ るが， 2 次元 の 融解 を扱 っ た もの で ある 。Lennard −Jones

（L − J ）系の 融解 ・凝固を N ＝ 2688の 粒 子
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　

数 を用 い て 分子 動力学 を行 っ て い る 。こ の

実験か ら， 2 次元 L − J 系 の 固相
一

液相相

平衡 （共存 ）が得 られ て い て ， 等温 曲線 （圧
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　

力 vs ．密 度 ）の 折 れ曲が りが得 られ て い る

（図 3 参照 ）。い わ ゆ る Van 　 der　 waals

ル ープ （S字型 曲線 ）は 存在 しない と結論

して い る。 こ れ は 2 次元 系の 特殊性 と考 え

られ る が ， 注目す べ き事 に
， 小数粒子系 の

実験 の 結果で は S字型 曲線 がお こ る。従 っ

て こ の よ うな結論は粒 子数 を大 き くして 初

め て得 られ る 貴重な結果 で ある 。 図 3 に も

ある よ うに，相平衡状態 で は 平衡に達す る

の に か な り長い 時間要す る こ とが分 る 。 こ

れ は ， （4）の 所 で も触れ た よ うに
， ゆ らぎ の

成長 の 問題 と関連 し
， 物理現象 と し て 興味

の あ る 事で あ る 。 3 次元 で 同 じ よ うな分子

動力学 を行 うに は
， 単純に 粒子 数を 2 次元

の 場合の 3 ／2 乗倍し て 見積る とお よそ 14 万

＾ 　

ら

1
嵳

　 　

　　　　　　　　 鮒 M 酵，

鵬 ・3・M 。lecular　dy・ am 且・ s ・ esul し3　f・ r ヒhe　eq ・ilibri岨 pr ・s −
sure ・【しhe　2−D 　Lemardrr 。nes 皿 Odel・al・ng 　the 　is（therrn
7 ’0・8c ／k ； 匙he 正朋 e 髱 sh 。w ・ the … equihb れ   叩 ・e5 。 。 τ。 岡 a
正皿 ・tl・翁 ・輪 e ・・ mber ・f・MD ・time ・S 【・ 1将 f・ ・ the にw ・ P。 in 

偏 ・ LO6 （・ ・ L匙d ・ ircl ・ ・，副 1．08 ｛。脚 。藍。c 醜。 s ｝蝋 ，h　
re 寵  

the　tw 。−pb跚 c ・ ex 【・ 【・ n ・ e ヒie星i・e 野。U ・ wi   1・ sta 。ta。e 。U8 　ex 一
脚 ・ 医・ ・ fmm ρ・孟・1・08 副 鼠．10，・ ・ s 剛 i・dy ．

　　　　　　　　 Fig．3
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一

固体 ・液体に お け る大型計算 の 現状 と問題 点
一

個 と な る 。 こ れ で は 現在の 最高速度計算機 を用 い て も実施 は 極 め て 困難で あ ろ う。 しか しな が

ら， こ の 数年内に ， 我が国の計算機 事情も ，
ベ ク タ

ープ ロ セ ッ サ機能 を中心 に 処理 能力 が か な

り向上する事が期待 され て い る の で ， 近 い 内に こ うした粒子 系 の 大型計算 も可能 とな る か も知

れ な い 。

　〔8）〜觚 は い わゆ る超 イオ ン 導電体 と い わ れ る ，
あ る 種 の イオ ン結晶に 関する計算機実験 で あ

る。｛9）は モ ン テ カ ル ロ 法に よ る計算で ， こ れ 以外は 全 て 分子 動力 学法に よ る計算 で ある 。 こ れ

らの 計算で は ，ク
ー

ロ ン エ ネ ル ギーの 計算 は Ewald 法 を用 い て い る 。　 Ewald の 方 法 を用 い る

と， ク
ー

ロ ン エ ネ ル ギーは 次の よ うに か くこ とがで きる 。

　　　v ・
・
’

− 7f ＋ 丐 ÷ 厚 　，　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 （3・2）

　　　那
一旙譽曝

erfc

黯
）

， 　 　 　 （3…

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 う

　　　　　　（ノ
≠ iif π

＝ 0 ）

　　　μ∫＝ 一 Σ ・ノα π

『’／2 ，　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 （3・4）

　　　　　　∴ π

exp （− ll−21i，

，

12
）

　　　
7f ＝

、。 、 羅
z

鴫 　 Il1・

　　　　　　・ … （
2 π ＿ナ →

　 ん ・r
L 　 り ）・ 　 　 　 　 ・3…

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 2x −
．

η嗣 は （2・・）式 で 与 え られ … は 舗 の 大 きさ をあ らわ す ・ ih は 逆格子 ベ ク トル を

あ らわ す 。 計算機実験 で は ，実箱 （r ＝・0 に 相 当 ）が単位胞に相 当す る。 （3．・3）一 （3．5）式 の

パ ラ メ
ー

タ
ー

α は ，
Ewald 法で 導入 された パ ラ メ

ー
タ
ーで ， 長 さ の 逆数の 次元 をもつ の で・L α

をパ ラ メ
・一

タ と考え た 方が便利で あ る 。こ の αL の と り方に よ っ て ， （3．3）式 の ζと （3．5 ）式

の Σの 収束 の 仕方が異 っ て くる 。 全体 と して 最 も計算時 間 が短 くて すむ よ うに 適当 なパ ラ メ
ー

　 冗
〉

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 → 　　　　　　　　　　　　　　　　　　 →

タ の 値 を定め る 。 よ く用 い られ る 方法 は （3．3）の n は 各 （i ， ノ 〉の 組に つ い て 1 つ で すみ （n

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　　ラ　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　
　　

う

＝ 0 を含め て ）， （3．5）の h の 和は か な り大き い所 ， 例 えば lh
’
1　tt　30 ， 迄 とる 事 が可能 とな

る よ うに aL の 値 を設定す る 。 （3．5）の 1 の 和 の 値 は ，系 を網 目格子 に分割 し ， こ の 網 目格子

点 の 可能な全て の 棚 座眠 、
に つ い て あ ら か じめ計算 し表 に し て お 惇 が多 い ・ポ テ ン シ ア

ル エ ネ ル ギーの 計算 は
，

こ の 場合 ， 粒子数 の 2 乗に 比例 した演算 を要 し ， こ の 点が短距 離相互

作用 と異 な る 。 粒子 数が少 し 大き くな る と cpu が 非常に 長 くな る 。従 っ て 同 じ cpu を使 っ た

駘 ，
一

。 ン 系 。 シ ， ． レ
．

シ 。 ン で は 顯 離相互 作用 の シ ， 。 レ
ーシ 。 ン の 場合 眦 べ て1

か な り小 さ い 粒子数 をと らざる を得ない こ とに な る 。 〔8）・一α1）o 超 イ オ ン 導電体 の 研究 は典型的
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な物質 に っ い て の 計算機実験の 実例で ある 。 こ

れ ら の 実験 に よ り， 伝導イ オ ン の 分布 ， 拡散係

数等基 礎物性が求め られ ， イ オ ン 伝導 （拡散 ）

の機構 もか な り明確に さ れ て きた 次第で あ る 。

特 に 伝導イ オ ン の 連動 した ジ ャ ン プ運動 の 存在

が明 確に な っ た事 は注 目に 値す る 。図 4 に
， こ

の 運動 の 様子 を示 す （文 献 11 ）。

　分子 間相互 作用 と物 性 の 相互 関連は重 要な問

題で あ る の で ， 今後 の 問題 と して喚起 した い 。

　 　 　 　 　 　 　 　 　 T 冨　 1000
ゾ

Fig ・4．　 C 。 rrelated 　jumps
of 　Ag　ions ：　1 →

・2 −← 3 →
・4 ＋

5 −
∋
・6 →・7etc ．

Fig．4

　 ！

／
／

§4． 今後の 問題

　計算機実験 の 最大の魅 力 は，何 とい っ て も厳密 な解 が得 られ
， ミ ク ロ な分子 レ ベ ル の 正確 な

情報が得 られ る事 で あ る 。 こ の 長所 を生 か し， 純理 論的研究 ， 実験的研究 と相補的 な新 し い 研

究手段 と して今世紀半ば 頃か ら発展 して きた 比較的新し い 学問研究 の ア プ ロ ー
チ と い え よ う。

こ の 基本的な 構図 （理 論 実験，計算機実験 の 3 本 の 柱 ）は こ れか ら増 々 確立 され て ゆ くもの

と思われ る 。

　計算機 は過去 4半世紀 の 間に驚異的な性 能の発 展 をと げて きた 。 こ れ は ， 主 と して ハ
ー ドウ ェ

ァ （計算機素子等 ）技術 の 向上 に よ る所が大き い 。今後は
，

ハ
ー

ドウ ェ ァ 技術 の 向上 は もとよ

り， ソ フ トウ ェ ァ 技術の 強力な 進展 が期待 され て い る し ， 又 そ うな っ て ほ し い 。最近 の 高速計

算機 の 方向と して ，ベ ク タ
ープ ロ セ ッ サ 機能をも っ た超高速計算機 （い わ ゆる ス

ーパ ー
コ ン ピ

ュ
ー

タ
ー

）が 注 目 され て い る。例 えば ， Cray　1 （パ イ プ ライ 方式 ベ ク タ
ープ ロ セ ッ サ 計算機，

米国 ， 1976年 ）は，演算速度が最高80 （× 2 ）MFL （JPS（MFL6PS とは 1秒間 に浮動小数点

演算 を 100万回行う単位 をい う）， 平均 で 約 30MFL6PS で あ る 。こ の 速度 は
， 実に，世界最

初の 計数型真空管 コ ン ピ ュ
ー

タ ENIAC （1945 ）の 約 16000 倍 の 速さ に 相 当す る し，現在 の 京

都大学 大型計 算機セ ン タ
ー

で 稼動 し て い る FACOM 　M − 200 型大 型計算機 と比 較 して も，平均

速度 で 約 7 倍 の 速 さで あ る 。 我が国で も ， 東京大学大 型計算機 セ ン タ
ー

で は ，1983 年秋 に 国産

初の ス
ーパ ー

コ ン ピ ュ
ー

タ （艮立 ）の 導入 を計画 して い る 。 こ れ に よ る と ， 最 大速度 は 上記

Cray − 1 の 2 倍程度 の 演算速度 を 目標 として お り， 主記憶 （メ モ リ ）の 大 き さ も大巾に増や さ

れ る よ うで あ る 。京都大 学で もス
ーパ ー

コ ン ピ ュ
ー

タ の 導入 計画 が あ る と聞 い て い る の で ， 今

後 2 〜 3年 の 間に
， 我 々 の 計算機環境 もか な り変化する もの と思わ れ る。
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一

固体 ・液体 にお け る大型計算 の 現状 と問題点一

　 ベ クタ
ープ ロ セ ッ サ に は 色 々 の 制約 が あ っ て ， 計算速度は か な リ プ ロ グラ ム の 書 き方に依存

し た もの とな る よ うで ，
ベ ク トル 処理 の 機能を最大に 発揮す るた め の プ ロ グラ ム の 工 夫が重要

に な っ て こ よ う。 こ れ 等は
， 今後 の 大型計算 の

一
つ の 方向 を示唆 して い る 。 最高速度 の実現は

大 きな研究課題 で ある が ， 近 い 将来 ス
ーパ ー コ ン ピ ュ

ー
タ の 最高速度 は M − 200 （H ）の 100倍

程度 の 規模に な ろ う 。 こ れ は ，我が 国の 計算機 の 過去 20 年間 の 高速化 に匹敵 する もの である 。

ス
ーパ ー

コ ン ピ ュ
ー

タ
ー

の 出現に よ り，
コ ン ピ ュ

ー
タ物性 も新 し い 時代を迎え る事が大 い に期

待 され る 。

　計算機実験は ， こ こ で の べ た分野以外 に も勿論色 々 応用 す る事がで きる 。例え ば
， 開放系 （非

線型 一
非平衡 ）の 分子 動力学 ， モ ン テ カ ル ロ 計算等 が あげ られ よ う。量子 系の モ ン テ カ ル ロ 計

算 は グ リ
ー

ン 関数の 方法 を用 い て ，基底状態 （T ； 0 ）の 厳密解 の 計算 が い くつ か行わ れ て い

る。例 と して ，粒子 数 1V＝ 64 ，
　 L − J 系 の 基底状態の 計算 （CDC6600 を用 い て ， 約 30時間の

cpu を必 要 ）が あ る。量 子系の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン （有 限温 度 を含 め ）は こ れ か ら の 重要 な研究

課題 で ある 。

　最後 に ， 計算機 ユ
ー

ザ
ー

の 立 場か ら 2
，
　3 触れ て お きた い

。 計算機実験 を行 うに は ， 大型計算

機 （高速， メ モ リ
ー

サ イ ズ が 大き い ）の 長時間 の cpu を必 要 とす る 事は こ れ迄の べ て 来 た 通 り

で あ る。現在，我 々 は主 と して名古屋大学プ ラ ズ マ 研究所 の FACOM 　M − 200 機 を用 い て 計算

を行 っ て い る 。他 に，京都大学大型計算機 セ ン タ
ー

の 同型機 を も用 い て い る 。 前者 は ， 毎年 ，

上田教授 （京大 ・工 ）を代表者 と する研究 グル
ープ が共同研 究 と し て 計算機 の 利 用 申請 を行

い ，幸 い こ こ 数年続い て利用 が 認め られて い る もの で ある 。プ ラ ズ マ 研究所 の 場合 は ， 承 認 さ

れ た cpu の 範囲内で 負担金 な しで 利用 出来る の で ， 大型計算の ほ とん どは こ の 計算 機を用 い て

行 っ て い る の が 実状で ， こ れ に負 う所 は誠 に大 き い と い わ ね ば な らな い 。 こ の 計算機 の 利用 が

今後 も引継 い て 可能 に な る事を希望 し て い るが ， そ の 保障 は必ず しもな い 。 計算機 利用 が年 々

増え， プ ラ ズ マ 固有 の 計算機利用 が増 えて い く現状か ら推測すれ ば，統計力学関係 の 研究に 計

算機利用の 配分が少 くと も今迄以上 に な る こ とを望む の は 非常に 困難 で あ る事 は十分予測 され

る。

　
一

方 ， 東大セ ン タ
ー
，京大 セ ン タ

ーを始め とす る 全国共同利用 大型計算機 の 方は ， 使用時間

に 比例 した 負担金 が課 せ られ ， 我 々 の よ うな 大型 計算で は ， こ の 料金 が非常に 高額 に な り， 十

分 な 予算 が な い と出 来な い 。又 1 − job当 Dの 時間制限が あ り，長時間計算 が行 い づ ら い 難 点

があ る。 し か し ， 既に
， 本大学 （金 沢大学 ）と京大セ ン タ

ー との 間 に は専用 回線 が結ば れて い

て ，更 に 七 大学大型 計算機 セ ン タ
ーは ネ ッ ト ワ

ー
ク で 結 ばれ て い る の で ，こ の 点 で は ， 利用の

し 易さ は プラズ マ 研究所に 比 べ て 格段 に 良い の で ， 可能な 限り大型計算機 セ ン タ
ー を使用 して

一323 一

N 工工
一Eleotronlo 　Llbrary 　



Bussei Kenkyu

NII-Electronic Library Service

Bussei 　 Kenkyu

樋渡保秋

い る 。

　 こ れ らの 問題点の 他に
， 今後 の 問題 点と し て ， 次 の 点 を指適 し て お きた い

。 計算機実験で 得

られ たデ ー
タ
ー

（各時刻に お け る 粒子 の座標，速度等 ）は ，以後の 解折に 用 い る為 ， 保存 して

お く必 要が あ る が
，

こ の 量は 通常何 ＋ MB （メガバ イ ト）に も達す る 。 計算中は ， こ れ らの デー

タ
ーは 磁 気デ ィ ス ク （補助記憶装置 ）に 格納 で きる が ， 使用 が許 さ れ る磁気デ ィ ス ク の 容量に

きつ い 制約が あ る 現在 計算終 了後 は 磁 気テ
ープ に 移す 事が余儀な くされ る現状で あ る 。 遠隔

地 か ら投入 した JOB （Remote 　Entry　JOB ）の 場合 ， 回線 の デー
タ転送速度が十 分で な い 為 ，

ホ ス ト コ ン ピ ュ
ー

タ の 磁気デ ィ ス ク に 蓄え られ た こ れ ら大量 の デー
タ

ーを端末計算機に 移送す

る事は 実際上 不可能 で あ る の で ， わ ざわ ざ出向 い て （出張 し て ）デー
タ

ーを磁気テ
ープ に移す

事を実行 し て い る 。 今後， 計算機補助記憶装置 が も っ と 利用 し易 くな る 事を期待す る 。 同時に
，

光通信 を軸 と した新 し い 通信技術 の 開発に力 を注 ぎ， 回線速度の 著 しい 向上を進め られ る 事 を

期待す る 。

　以上 ，計算機 ユ
ー

ザ
ー

の 立 場 か ら
， 現状 の 問題点 の い くっ か を指適 した 。 こ れ らの 問題は ソ

フ トの 面 とハ
ー ドの 面 の 両方が あ り， 技術的に 可能な もの

， 今後の 技術開発 に待た なけ れ ばな

らな い も の も含 まれて い る事 を断 っ て お きた い 。

　分子動力学 ，
モ ン テ カ ル ロ 計算 の プ ロ グラ ム

， 並び に デー
タ
ー

の 公 開の 問題 に つ い て は 触れ

る こ とが 出来なか っ た が ， こ れ らは 近 い 将来考えて い か なけれ ばな らな い 問題 で ある 。
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