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文 献

§ 1． は じめに

　高速大型電子計算機 の 出現 に よ り，分子 ・原子 の特 徴 とそれ等 が多数 集合 し た凝縮系 の 巨視

的特性 と の 相 関の 解析 に 関 し て ， モ ン テ カル ロ法，分 子動力学法等 の い わ ゆ る 「粒子 シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン」 に よ る研究が可能 とな っ た 。

　 こ れ 等 の 粒子 シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン に よ る 研究 は，そ の 当初 にお い て は ， 統計力学に お ける近似

理 論 の 検証 と い っ た，や や 消極的 な面が強調 され た 時期 もあ っ た 。 しか し，現在 で は，分子 ・

原 子 の 段 階に お け るモ デル の 妥 当性 の 直接的検証，実験段階にお け る測定誤差や 装置に よ る制

約 を除去す る理 想的な 測定方法 ， 通常 の 実験 装置 ・
条件で は実現不可能な極端な条件下 にお け

る対象 の特性の 測 定 ， と い っ た 問題意識に よ る研究に 関して，十 分そ の 有効性 が認 め られ て い

る 。

　要す る に ， モ デ ル の 設定か ら測定解析 まで を一
貫 した立 場で 行 え る ， 思考実験 の 有効 な手段

と して 確立 され た もの と い え る 。物性 物理 学に 関 し て い えば，統計力学に よ る理 論的研究と精

密 な実験測定 とに 対 して， い わ ば相補的な第 3 の 研 究手段 で あ る と い え よ う。 た だ し，粒 子 シ

ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ る研 究に 関す る最大の 制約 は， もちろ ん，空 間的お よび時 間的 ス ケ
ー

ル で

の 対象構築上 の 短小 さ で あ る 。 現段 階で は ， 国内外 を問わ ず ， 粒子数 と して は 103　・一　IO4 個 の
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範囲，基本的 な空 間部分 の ス ケ
ール と し て は 10

− 5cm
程度 がほ ぼ限界で あ ろ う。 　こ れ ら の 制約

の 下 で も，近年多くの 有益 な研究が な さ れ ， 物性物理 学 の 発 展に 関 し て 多く の 基礎的知見が こ

の 手 法に よ り付加 され た 。

　 し か し，思考実験 の 精度 をさ らに 高 め，そ の 対象 を現実 の 実験的研究分野 の 重 要な現象 ・体

系 に よ り精密に 近づ け よ うと意図す る 場合， 上記 の 現実的制約は 大きな障害で さ え あ る。 もち

ろ ん，実際 の 実験対 象試料 の 大 き さ に 匹適す る ス ケ
ー

ル で 粒子 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 体系 を構築

す る こ と は 殆ん ど7〈可能で あ ろ う し， モ デ ル に よ る 思考実験 と い う立揚 か らすれ ば，ある い は

無意味な企 て で あ ろ う。 しか し，実際 の 巨視的体系 に 関す る統計力学的結論 と の 相互 関連に お

い て も， 現毀 階で は ，た と えば粒子 数 に 関す る 制約 の 点で ，粒 子 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ る 解析

は あ ま りに も少数粒子 系 の 知 見 で あ る と い わ ざる を得な い 。 た とえ ば，有限系 に 関す る知見 か

ら ， 熱力学 的極限 に お い て 成立す る結論 を導 こ うとす る場合等で は ， 先に 述 べ た計算機 使用上

の 現実 の 制約 は， まさ に 致命的欠陥で さ え あ る 。 粒子 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ る研究 に従事 し，

そ の 有効性 を十 分に 理解す る もの は誰 し も， よ り大型 ・よ り高速の 電 子計算機 の 使用 を待望す

る もの で ある 。そ うな っ て 始め て ， 先に 述べ た理論 ・実験 に相補的 な第 3 の 研究手段 と し て の

有効性 が十分 に発揮 され る もの で あ る 。

　公 平 に 見 て ， 粒 子 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ る統計力学的研究 に お け る 日本 の 立遅 れ は ， 国 内研

究者 に と っ て 大型計算機に よ る大型 ジ ョ ブの 処 理 の 開始 の 遅れ と仕上 りの 効率 の 不十 分さ とに

依 る もの が 主 で あ ろ うと考え る 。 各共 同利用拠点大学大型計算機 セ ン タ
ーに 課せ られ た 運用 上

の 制約 と関連 して ，現段 階で も ，

一
挙 に 国外 の 水準に 追い つ き， 日本 にお け る統計力 学研究の

高水準を背 景に して，世界 を リ
ー ドす る研究内容 へ と発 展 させ る こ とは ， 非常に 困難で あ ろ う 。

こ れ は ま た， 国内に お け る計算機利用 に よ る粒 子 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン 研究者 の 育成 とい う面 で も ，

不利 な実隋で あ る 。 こ の よ うな，い わ ば 国内特有 の 事情が すみ や か に 改善され ，粒子 シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン に よ る統計力学的研 究の 有効性が十 分に発 揮 され る 日が近い こ とを切望す る もの で あ

る 。

　本報告 で は ，国内 の 高速大型計算機 （NEAC 　1000 ，　 FACOM ・M − 200 ）に よ る分子 動力学

法 実施の 概要 とそ の 有効性 の 例 を述べ ，将来 に 残 され たい くつ か の 課題に つ い て まとめ る 。

§2． 分子動力学法の あらまし

　質量 （M ）が与 え られ ， 相互 作用 エ ネ ル ギーの 解析的な表示 が知 られ て い る 粒 子系 を考 え る 。

以 下 で は ， 簡単 の た め，相互 作用 エ ネル ギー
は 2体間の 対 ポ テ ン シ ャ ル の 和 で十 分よ く近 似 さ

れ る もの とし ， また運動 は古典力学に よ っ て 記 述 で きる もの とする 。 もちろ ん ， §L で述 べ た
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こ とか らい え ば， こ の 段 階に お け る 対象の モ デ ル 化 ・定式化が， こ の 分子動 力学法に よ る 研究

の 第 1 段 階で あ り，か つ ，最 も重要 な 点で あ る 。 後 で， こ の 段階に 関す る考察に ふ れ る こ と に

して， こ こ で は ， 簡単 に と どめ る 。

　 こ の 古典粒子系が，体積 V の 空聞に 総数 N 個入 っ て い て ， 熱平衡状態 （ある い は ，外場 の 下

で の 定常状態 （§5．〉 ）に あ る場合 を想定す る 。 微視的な 時間 の ス ケ
ー

ル に お け る個 々 の 粒子

の 運動 は ， 次 の 連立 ニ ュ
ー

トン運動方程 式で 記述 され る 。 た だ し，以下 は，外場 の な い 揚合の

表 式 に つ い て 説 明す る 。

　　　翌
d

餐
の

一

，羣！・Rl …）
− R

、）
・t）） （・… 　・

，
・2

・

…
・ N ） 　 　 （2…

　 　 　 　 　 　 　 d

　　　Vi （t）一

冨
顧 ）・ F （R ）＝一▽ の（R ）　　　　　　　　 （2・2 ）

　 た だ し，粒子間対ポ テ ン シ ャ ル の（R ）が等方 中心 力 で あ る場合 を、以下 で は 考え る 。

　 分子 動 力学法 と は ， （2．1）， （2．2 ）式 に 従 うノV個 の 粒子系 を ， 計算機 内部 に 仮想的 に 実現 させ，

現実の 対 象に 十分近 い 条件の 下 で ， 運 動 方程式 を数値的 に 積分 し，個 々 の 粒子 の 運 動の 軌跡 を

記録す る こ と を中心 問題 に す る もの で あ る 。 こ の 軌跡が ， 全体 と して 定常的 であれば， rv粒子

空 間 （1
”
空聞 ）に お け る体系 の 時間変化 の 軌跡 と し て 考 え ， 種々 の 熱力学的 量あ る い は相 関 関

数 を， そ の 軌跡 に 渉 る時間平均 に よ っ て計算す る こ とを第 2 段 階の 手続 き とす る もの で あ る 。

　 こ の 分子 動力学法 の 概要 とそ の 妥当性 に つ い て は ， 創始者 ともい う べ き Alder 等
1）

及 び

Rahman2 ）
の 論文に明確 に述 べ られ て い る が，以下 で，そ の 要点 と問題点 と に つ い て ，現在 の

国産大型 電子計算機 に よ る実 施例 をも とに して 議論す る 。

　上 で述 べ た 分子 動力学法の 筋道の うち ， 境界条件 と初期条件 の 設定に つ い て は ， 文 献 1 ），2 ）

の 時代に 比 べ て ，現 在 で は も っ と適切 な手 法で 進め て い る の で ，後 で 詳述 す る こ とに し て ，基

本的 な運 動方程式 の 数 値積分 の 要点 を先に 記す 。

　 （1）　 運動方程式の 数値積分

　粒子 間相互 作用 が 剛体球相互 作用
1）

か ，ある い は微分可能 （滑 らか ）な対ポ テ ン シ ャ ル
2）

か

で ， （2．1）お よ び （2．2）式の 数値解法は 大 き く異 な る 。

　 （a ） 剛体 球相互作用 の 場合

　直径 σ の 同等 な 2 つ の 剛体球 が，時亥IJ　t に相対距離R12 ≡ R2 （t ）
− Rl （t ），相対速度 v12

≡ Vl − v2 で あ っ た とす る と， 次の ベ ク トル 方程式 を満足す る t12 （≧ 0）が あ れ ば，時刻 （t

＋ t12 ）に衝突す る 。 ち 2 は 次式 の 解 で あ る。
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lR、2 ＋ t
、2v 、21

＝ O （2．3）

衝突に 際 して の エ ネ ル ギー保存，運動 量保存則か ら， （t ＋ t12 ）以後は ， 2 つ の 剛体球は そ れ

ぞれ 次 の 速度 で 等速運 動 を開始す る 。

ノ　 　 　 　 　 　 　 　 　 　　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 t

ひ 1
＝ V1 ＋ dv 、 ・ ひ2

＝ ＝
　V2 ＋ 勘 2

ti・Vl ＝− li　v ，
− R12 （Rl2 ・V

、2 ）／σ
2

（2．4 ）

（2．5 ）

　ノV 個 の 剛体球の 体系で も，個 々 の 衝突素過 程は ，厳密 に （2．4）お よ び （2．・5）式 の 意味で の 2

体衝 突で あ る。従 っ て ， N 剛体球系 の 運動 の 軌跡は 次 の よ うに し て 求め られ る。

　まず，初期時 刻 t ＝ 0 に 各剛体球 の 座標 と速度 を与 えた とす る。そ の 記録 ｛Rt （0 ），vt （0），

t ＝ 1，2，…，N ｝を もと に し て ，全て の 1V（ノV− 1）／2 対に つ い て 「衝突予定時刻 」 ti
）

を（2．　3）

式 に よ っ て 計算 し，そ の う ち の 最 小 の 値 を τ
1（た と えば t12 ）と す る。 す べ て の 剛体球 の 座標

を Rt （τ
1）

＝ Rz （0 ）＋ Vi τ 1 （t ＝ 1
，
　2

，

…，　 N ） に 進 ませ る 。 τ
1

で 衝突す る対 （1，
2）以 外の Vi

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ノ　　 　　 　 　 ノ

は そ の ま ま と し， Vl ，v2 を （2，4），（2．5）式 で 定ま る Vl ， V2 に 変更する 。 こ うし て 得 られ た

新 し い 座標 と速度 の 組 に つ い て ，上 と同様 に
  を計算 し， τ

1以後 に 最初 に 起る衝突予 定時刻

（最小 ）τ
2 を決定 し， 上 と全 く同様に 座標 と速度 の τ 2 に お ける組 を決定す る 。 こ の 手続 の

繰返 し で ，各衝突 時刻ご とに r 空間 に お け る 〜V 剛体球系 の位 置が決 定され， r 空間等 エ ネル ギ

ー面 上 の 軌跡 が求 め られ る こ と に な る 。通 常 IO20・・　le22　cm
− 3

の 粒子 数密度の 剛体球系に 対 し

て は ， 定常的軌跡 と し て 106 〜 107 回 の 衝突 を含む もの が計算 され る 。　もち ろ ん ，各  
の

途 中の 座標 と速度 に 関す る知識が必 要 な場合に は，各粒子 は 等速度 （直線 ）運動 で あ るか ら，

算出は 容易で あ る。

　上 記 の 積分法 は ，通常 book−keeping 法 と呼ばれ る 。 し か し，実際上は 如 何 に 効率 よ く 萄

の うち の 最小 の も の を算出す る か が ，工 夫 の 対象 で あ る。国産の HITAC 　 M − 200H を使 用 し

た 際 の 工夫 に っ い て は， Ono 等の 報告があ る。
3 ）

　 （b）　滑 らか な ポ テ ン シ ャ ル の 場合

　こ の 場 合は ， 粒子 間力 F （Ri
」
）が相対距離 R

り

≡ IR，

− R
」

一の 連続関数 として 与え られ る た め

時閻 を分割 （lit）して ，　 2 階差 分方程 式 と し て 近似的 に 各時 刻 （n
・dt）の 座標 ・Ri（tn ）（tn ；

n
・At ）を決定す る 。

＊ ）

＊）実際に は ，（2．6 ）をta　10 万回繰か え す の で ，右辺 で ケ タ オ チ な どが生 じな い よ うに 工 夫す る必要

　 があ る 。
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Ri （tn ＋ 1）≒ 2Rt （tn ）− Rt （tn − 1）＋ ｛（At）
2
／M｝Σ

’
Fi

ゴ
（t

π
）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 丿

F
、ノ
（t

。
）≡ 一

▽ヒの （1R，（tn）− R
丿
（孟訓 ）

（2．6）

（2．7）

た だ し， （2．7）式 は周期的境界条件 の 下 で の 最短距離 （minimum −image ）を採 用す る。　 tn

に お け る 粒子 i の 速度 vt （tn ）は 次式 で 求め る 。

Vi （t
。
）＝ ｛Ri （t

。 ＋ i）
− Ri （tn −、）｝／2 ・dt （2．8）

　こ の 場 合の 時 間分割 dt の 大 きさは ，（2．　6）式 の 誤差は 0 （（At）
4
）， （2．8）式 の 誤差は 0（（dt）

3
）

で あ る か ら，十 分小 さ い こ とが望 ま し い が，一
方計算時間 の 増大 と も関連 す る 。 経験的 に は ，

の （R ）で 曲げ られ る粒子 の 飛跡 が，十分細か い 折れ 線で ほ と ん ど なめ ら か に 近似で きれ ば よ い 。

L・nnard ・J・n ・・ ポ テ ン シ ャ ・レ の 場合に は ， よ く ・
。 丶 廡 を 目安に と り，

　 O．・03 ・
。 （ア

ル ゴ ン で は 〜 10
− 14sec

）を差分 At に とる 。　他 の 場合で も，経験 的に （N／if）≡ IO22〜 IO23

c皿
一3

の 体系で ， 配 窪 10
− i5 〜 10Ti4　sec 位に 選ぶ こ とが 多い 。 （2．6）式 は N （N − 1）／2 重 連立

方程式 で あ る が， の （R ・）が比較的短距離の 揚合 に は ， cut − off 　r
。

を適 当 に 選 び ，　Ri
」

〉 γ
。

の と きF
、？

・（t
、 ）＝ O と近 似し て も良好な結果が得 られ る 。 　通 常は半径 r

．
の 作用球 内に　50〜

100 個 の 他 の 粒子 を含む よ うに 設定 し，数値積分の 効率化 を図る 。 正反対 の 場合 とし て，の（R ）

が ク
ー

ロ ン 力等 を含む場合に は，周期的境界条件 に よ る mirror −image か ら の 力 も正 し く考慮

す る 必 要がお こ る 。

4 − 6）
なお ，実際に は，十分細か い R の 分点 を と っ て ， あ ら か じめ の（R ）を

数表 と し て 用意 し， F
り

（tn ）は 適当な内挿公式 を利用 する 。 次 に
， 初期条件 の 問題 を述 べ る 。

　 （2 ）　 初期条件設定の 工 夫

　簡単に い えば， （a ）， （b ）い ずれ の 相互作用 の 粒子 系 に お い て も， 運動 方程式 の 初 期条件

は，比較 の 対象 と した い 現実体系 内部 の 粒子運動の 瞬間写真をなぞ る もの か ，少 くと も理論的

に 十分近 い と考 え られ る値 の 組 ｛Ri（0），　 Vi （0），　 i ＝ 1，2，…，　 N ｝で あ る べ きで あ る 。 こ の 要

請 に 対 して ，均質な 固体 ・流体系 の 場合に は ， 通常 次の よ うな設定が 行わ れ る 。

　まず，均質な 1 成分 1V粒子 系 の 有限温度に お ける状態を シ ミ ュ レ ーシ ョ ン す る場合を考え よ

う。 こ の 揚合 ， 体系 は 立方体 グ ニ が の箱 の 中に あ る も の とし，箱 の 表 面に お い て は周 期的境

界条件 （P ．B ．C ）を採用す る 。 結晶状態な らば もち ろ ん で あ るが ， 流体 （気体 ・液体 ）状態 を

造 り出す場合 で も， L3の 箱 の 内部に ， まず N 個の 粒子 を規則的 に 配列す る 。 こ の とき，配列点

（reference 　pts． π 1）をど の よ うな結晶格子 に 擬 する か で ，　 N の 値 が選 定 され る 。

そ の 対応 を下 の 表 1 に 示す。 L は L ≡ （MN ／ρ）
1／3

で 定ま る 。
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表 1． 粒 子数〃 の 制約 （n3 の 立 方体 に分割 ）

π 4 5 6 7 8

bcc1282504326861024

fcc25650086413722048

hcp384750123620583072

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 N ＝ 2n3

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 4n3

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 6n3

bcc ，　 fcc，　 hcp は 参照格子点 の 結晶形 を示 す 。

　本報告で は ， N ＝ 864 （4 × 63）お よ び N ＝ 　686 （2 × 73）と設定 した例に つ い て 述 べ る 。 §1。

で 述べ た よ うに， N は 大 きい こ とが望 ま しい が ， 運 動方程 式 の 連立数 が N に 比例す る （短距離

力 の 場合 ）こ と と ， 積分結果 の デー
タ の 記憶容量 とか ら見て ， 国内の 大型計算機 に よ る 分子動

力学法 の 実施 に 関 し て ， こ の 表 よ り大 き くと る こ と は，極 め て 困難で あ る 。

　次 に ， δ
t

（乙
； 1，2，…， 1V）をN 個の random な方 向 をもつ 単位 ベ ク トル

，　 fii（i ＝ 1，　2，

・・， N ） を N 個 の random な 大 きさ の ス カ ラ
ー

と し，

　　　R
、
（0）− Rl ＋ ai・δ

、
（t − 1，2 ，

…・N ）　 　 　 　 　 　 　 　 （2・9）

を粒子 の 初期座標 とす る 。 Si 個 々 の 大 きさ は， 対象 とす る体系の 熱力学的条件 に よ っ て 設 定

す る 。 結 晶な らば格子 点 の まわ り で の 熱振動 の 振巾 を表わ す もの と し，た とえば，

　　　・
・ 証轟 ・す べ … に 飆

と と り，融点以 上 の 液体 な らば，Lindemann の 法則 に な ら っ て ，

　 　 　 δ　≒ 0．la 〜 0．12d
　 　 　 t

とお くこ とが簡便で あ る 。

一
方初速度に っ い て は ， vz

（す べ て の t に 共 通 ）

をス カ ラ
ー

と し，

Vi （0）＝ δ押 t 　 （i ＝ 1，2，tt・・N ）

（2．　10 ）

最近接原子 間隔 d をと っ て ，

（2．11 ）

（2．12）

とと る 。 こ こ で δ♂は第 2 の random な単位 ベ ク トル の 組 で あ る 。　 vt の 値 は、た とえ ば，

Maxwell の 速度分布則 に 合 うよ うに N 個 の 値 の 組を選ん で もよ い が ， す ぐ次 に 述 べ る事情か ら，

こ れ は む し ろ い たず ら に 手 数 を増す の み で 効果的 で は な い 。実際上 は，た と えば平均運動 エ ネ

ル ギーが 1粒 子 あた り 3kT ／2 に 近 い 状態 を結果 した けれ ば，
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vt ＝ v
厂

繭 　　（す べ て の i に 共通 ） （2．13）

とお く方が効率が よ い ・

　以 上，初期条件 は （δi ， Vi ）の 与 え 方 に 帰着す る 。 た だ し，滑 ら か な ポ テ ン シ ャ ル の 場合 の

差分法 に つ い て は ， （2．12）式 に 対 応 して，

R
、
（一」の ≒ Ri （o）一 δ議 虚 （2．12）

’

ととる こ とが， （2．　9）式 と合わ せ て 完全 な初期条件 とな る 。

　次 に ， こ れ等の 初期条件 を設定 した ら ， 直 ちに ，粒 子系全体 の 重心が静止 す る よ う補正 す る 。

剛体 系 （a ）の 場合は． vt （0 ）
一Σ Vi （0）／1＞を改 め て 初期速度 とす る 。 （b）の 差分方程式 の

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 z

場合に は ， 1 ス テ ッ プ積分 を実行 し，

　　　Ri （・の 一÷Σ ・
、
（・）

・ト 卿 ・） （i − 1，い ・ N ）
　 　 　 　 　 　 　 　 　 乙

と補正 す る 。 こ の 揚合 の Vi （0）は （2．8）式 に よ り求 め た もの で あ る。　以上 の 補正 の 後，先に

述 べ た手続 きで 運動方程 式 を解 き，軌跡 を求め る 。 しか し，よ く知 られ て い る よ う に ，初期条

件 を十分精密 に 設定 し て も， N 粒子 系全体の 運 動 状態 は，直ちに 定常 ・平衝状態に は 達 しな い 。

　分子動力学法 に よ っ て 造 られ る体系は，全 エ ネル ギ
ー一

定 の （N ，V ，E ）が指定 され た系 に 擬

す る こ とがで きる 。 初期条件 （δi ， v
乙
）に よ っ て ，運動 エ ネ ル ギーK ．E ．お よび 相互 作用 エ ネ

ル ギー P ．E ．の 1初期値が 定 まる 。
　 t ＞ 0 に っ い て は，

E
，。，。 i

＝ K ・取 0）＋ P ・E ・（0 ）＝ K ・E ・（t ）＋ P ・E ．（t） （2．14）

が成 り立 っ 。 （経験上，逐次積分に よ る誤差の 蓄積は 殆ん ど起 らな い 。 ）少数粒子 系 の 特徴 と

して ， （2．14）式 の 右辺 の各 項は ， それ ぞれ の 平均値 の ま わ りに ゆ ら ぎを もっ が そ の 和は 常 に

0 とな る は ず で あ る 。 しか し ， 初期条件 で 定 ま る 中央の 各項は，必 ず し も t＞ 0 の 平均値に そ

れ ぞ れ が近い 保 障は な い 。 こ の 場合に は， K ．E ．と P ．E ．の 自由度 の 間に エ ネ ル ギー
の 再配 分

が 徐 々 に 起 り，十分時間が経 っ て か ら，K ．E ．（t）と P ．E 。（t）は最終的な平均値 の まわ りの ゆ

らぎを示 す よ うに な る 。 こ の よ うな事情が起 る最大 の 要因 は， ｛、Rt（0 ）｝の 設定の 難か し さ に

よる （剛体球系は例外 ）。 殆ん ど の 揚合，特 に 液体系 をシ ミ ュ レ
ー

トしよ うとす る場合， P ．E ．

（0 ）は 望 ましい 平均値 よ りも （負 で ）低 く，冷た い 状態 で ある 。 滑 らか なポ テ ン シ ャ ル の 場合 ，

こ の よ うな不 備な初期条件 の と きに （2．14）式 の 右辺が ど う変動する か ， 実例 を第 1 図 に 示 す 。
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　第 1 図は， 319K 前後 の 液体状態 を造ろ うとし た も

の で ，初期条件は （2．9）式 に お い て δi　＝ 　O．　15d，

（2．　13）及び （2．12）
t

式 に お い て T ＝ 319K とお い た

もの で あ る 。 上半図は 1粒子 あた りの 運動 エ ネ ル ギー

を T（t）＝ 2K ．　E．（t）／3Nk と して 表 わ し，下 半図 は，

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ノ

い わ ゆる ビ リア ル c（t）＝ ＝
・ZR 、

　（・t）
・
Σ F

、メ璃 〃 k7
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 t　 　　 　 　 　 J

を示 し た も の で あ る。剛体球系 の 場合 に は． C（t）＝

｛（R ・i
．vi

」
）／M ・6）｝・一・

。
（（・丿）対 の 骸 時 ）とな

り，平衡状態 へ の 接近 ・判定 に 最適 の 量で あ る 。 本図

か らもわ か る よ うに ，
一

般 に は ， 十分時聞が経過 して

か ら （十 分沢山の 衝 突が起 っ た後で ）， N 粒子 系 の 運

動 が 定常的に な る もの で あ る。最近 の 総合報告で も，

積分 の 最初の 1000 ス テ ッ プ程 度 は ， こ の 安 定化 の た

INADEQUATE 　 INI丁IAL　 CONDITIONS

M ・ 1．42・1♂ ．卵 ・ 1ρ6・ 10z、 
・

．廴 ． 43．4A
519

了（t）

直
る19l

　　 i τゆ 』Tω
「

319
151

219
　　 0 10co 加

c（t）＝
3論　pa・‘t）苧琢t｝

a3

QZ

Ql

　 　 　 　 　 ¶

N ＝ 8648 τ昌319K

　 　 　 δ＝ 015d

3
　
　

　
　

　

　
　　
Z

cω 　　　　
’

　　　　　　　　　8

　 　 　 　 　 　 　 　 　 1

　 　 　 　 　 　 　 　 　 ‘

購
pV ＿1NkT

’

り

ー
11

〜 　　n

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 o　　　　　　 　　 PC　J　　　　　　　 rm

め に 費や す必要 が起 る と指摘 して い る  こ の よ うな事 CPU 　time（M200 ）：O− 2300 （11．sps ｝．− 60m

情 は，た とえば ， （2．・13）式 に お い て Vi を温 度 T で の 　図 L 　初期条件 の 不備 に よ る全運 動 エ

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 ネ ル ギー K ．E ．（t），　　 　　 　　 　　 　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　 　 ビ リア ル

Ma ）cwell 分布則に合わ せ て 採 る とい うよ うな こ と で も ・　　　 C（t）の 変動

殆ん ど改良 され な い 。

　以上 の 初期条件 の 設定方法 は， 2 つ の 点 で 著 し く不便 で あ る 。 まず第 1 に ， 体系 が安定化す

る まで の 運 動 の 記録 は ， 熱平衡系 と の 比較 に関 して は 全 く役 に 立 たな い 部分で あ り， それ に

1000 ス テ ッ プ程度 も要す る の で は ， 計算機使 用時 間 （以下 CPUtime と い う）の 効率 とい う点

で ，極め て 損で あ る 。 因み に ， 第 1図 に 示 した 例で は， FAC （〕M　M −200 の CPU 　time で 1000

ス テ ッ プ に ほ ぼ 25 分 を要 した 。 第 2 の 不便 な 点 は ， 逐次積分記録が安定に な っ た とこ ろ で の

平均 K ．E ．（t） の 値 か ら，熱平 衡系 として の 温度 T を求め て ， （ノV，
・V ， T ）指定 の カ ノ ニ カ ル 母

集団 と比較 を行 うが，第 1 図に 示 され たよ うな通常の 方法 で は ， こ の 意味 の 温度 T が最終的 に

どん な値 となる か を予 測す る こ とが困難 な こ とで あ る （経験 を積む よ り他 に 方法は な い ガ ）。

こ れ は ，
モ ン テ カ ル ロ 法に お い て ff　＝ 1〆k7 が apriori な パ ラ メ タ で あ る の に 比 べ ，分子動力

学法の 不便な とこ ろ で あ る 。 CPU 　t　ime を あ ま り気に しな い で，試行錯誤が 繰返 せ る の で あれ

ば，問題 は な か ろ うが 。

　筆 者は ， こ う した初期条件 設定 の 不備に 関 し て ， 簡便 な 方法でそ の 精密化 を試み た 。 こ の 方

法 に よ る と， CP 〔ノttme と し て ， た とえ ば第 1 図と同じ体系 に っ い て ，高 々 3 〜 5 分程度 を費

や す の み で，到達す べ き平衡温度 に 対 し て ± 2％ （ヘ リゥム 温度近傍の 場合で も ± O．5K ）の
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範 囲内の 平均運動 エ ネル ギーを持つ 定常 ・平衡状態を実現 で きる 。

　こ の 方法 で は ， 先 に述 べ た初期条件 の 採 り方 で ， δi ，Vi をあ る程度妥当に選 ん で，積分 を

開始す る。あ る時刻 （π ス テ ッ プ 目 ）tn で ， そ の 瞬間 の 運 動 エ ネ ル ギ
ー

を求ぬ 　T （tn ）を計算

す る 。 到達す べ き平衡 温度 を Tb とす る と， そ の tn に お ける全 て の 粒子 の 速度 を次式 の よ う

に ス ケ
ー

ル す る 。

ひ
乞
（ln ）一

・
乞（t 。

）× ［1 ＋ α （湎 一 1）］ （2．15）

　こ こ で 1 α は数 因子 で ， た とえ ば 0．5 と選 ぶ 。 こ の ス ケ
ー

ル は， T（tn）＞ Tb （T （tn ）＜ Th ）

の 場合は 運動 エ ネ ル ギーを取 り去 る （附加す る ）こ とを結果す る 。 こ の 補正 を，ある 間隔 を置

い て 10 〜20 回繰返 す 。 （2．15）式 で T（t 。 ）≒ Th で は ， 運 動 エ ネ ル ギー
の 放出 （流入 ）は，温

度 Tbの 熱源 と の 間 の ニ ュ
ー

トン則 に よ る熱量 めや り と りとな る。　 （2．　15 ）式 の 繰返 し効果 は ，

漸近 的 に こ の よ うな エ ネ ル ギ
ー

流出入 に近 づ くもの で ， い わ ば， 熱 源 に 接触 した状態で，K．　E ．

と P．E．の 間 の 平衡 を急速 に ， た だ し 漸 近 的 に 実現 す る も の で あ る 。 し た が っ て ， 簡単 に

「heat − bath − contact 法」 と呼 ぶ 。 　 もちろ ん， こ の （2．15 ）式 に よ る修正 を加 え て い る途

中は ，擾乱 と内部緩和 の 状態で あ る か ら ， 分 子動力学法 の

記録 と し て は 使 え な い 。 し か し，修正 は 回 を重ね る ほ ど 小

さ な擾乱とな り，適当 な繰返 し の 後，孤立系 と し て の 運動

の 軌跡は Tsに 十分近 い 温度 をもつ ，定常平衡系 と なる こ と

が 示 さ れ る 。

　こ の heat− bath − contact 法 の 有効性 を， 第 2 図に示 す 。

こ れ は ，第 1 図と全 く同 じ条件で 積分 を開始 し， 300 ス テ

ッ プ迄 の 間 に ， 18 回 （2．15）式 の ス ケ
ー

ル を行 っ た 結果 で

あ る 。 た だ し，細部 を明 ら か に す る た め に ， 横軸は拡 大 し

て 800 ス テ ッ プ 目まで を示 した 。 con 　tactと記 した 区聞 の

T （t），C （t）の 変動か ら，（2．15 ）式 の 効果 は 明瞭で あろ う。

300 ス テ ッ プ以 降は孤立系 として の 積分結果で あ る 。 T（t）

の 平均値 は ， 300 〜800 ス テ ッ プ 問 は 315K ，300 〜2300

ス テ ッ プ間は 316 ．3K で あ っ た 。

　単
一

の シ ミ ュ レ ーシ ョ ン 実施に おい て ，上 で 述 べ た方法

は非常 に有効で あ り，望 ま しい 熱力 学的条件 に対応す る状

態 の 作成 に つ い て ，
モ ン テ カ ル ロ 法 と直接比較 し得る 精度

REFINING　 INITIAし CONDITIONS

5）
’Heat −bqth 　contact

’
method

　 intermit匙ent −Scating ◎f　 qll　Vi（t｝
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ま で 向上 さ せ た 。

s）・
9）

多少細 か い 点で あ るが，第 1 図に 示 したよ うな経験的選択 に よ る初期

条件 で は，高温 固体結晶状態 の 作成は，割合難 し い もの で あ る。融点に近 い 結晶状態 では ， 各

粒子 の 熱振動の 振巾は非常に 大 きい 。 そ の た め （2．10 ）式 の Debye 近似の 推定 を採用 し ， ま た

Vi も （2．13）式あ る い は Debye 近似に 対応す る値 を とる と， しば しば最 終的 に は融解 し た状

態 に な っ て し ま うこ とが多い 。 T（t）の 平均値は融点以 下 で で も， 初期の 緩和 の 途中で 粒 子 の

大 きな拡散運 動 が起 り易 い の で あ る。 もち ろん 真 の 融解現象 をシ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン して い る わ け

で は な い 。 N が 小 さ い こ とに 起因 す る aγtefaet で あ る 。
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　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 1000steps （5p5 〕　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　1000 〜 teps ｛5p5 ，

　　図 3． 高温 b．c 。c 結晶状態の シ ミ ュ レ
ー　　図 4． 融点直上の 液体状態の シ ミ ュ レ

ー

　　　　　シ ョ ン ：各粒子 中心 の 飛跡 （Rb ，　　　　 シ ョ ン ：各粒子 中心 の 飛跡 （Rb ，

　　　　 融点 311．6K ）　　　　　　　　　　　 た だ し，粒子 中心 が厚 さ 7．3 且の

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 slab か ら外に 出た ら飛跡 を消 し

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 て あ る ）。

　しか し，上 で 説明 した 「熱源接触法」 は，不自然 に 大きい 拡散 を阻止す る 。 第 3 図に 高温 の

bcc，結晶状態 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 実例 を示す 。 こ の モ デル は金属ル ビジ ュ ウム （Rb）中の イ オ

ン 系熱運動 をよ く再現 す る もの で あ り？） Rb の 融点 は 311．6K で あ る 。 第 3 図 の 上 半図は T（t）

の 変動で ， 最 初 δ
‘
を共通に 小 さ く O．011d と採 っ て ， （2．15）式に よ っ て初期条件の 修正 を行 っ

た （Tb ＝ 293K ）もの を示 す 。 下 半図は，上半図で 1000 ス テ ッ プ 目か ら 2000 ス テ ッ プ 目ま で

の 間 にお ける粒子 中心 の 飛跡 を示
一9−1？た だ し， 繁雑 さ を避 ける た め に， （001）面 3 枚分 の 粒子

＊） 第 3，4 図に お い て ，粒子 の 有効直径 は約 4．1民で あ り， 第 3 図 で の 最近接原 子間隔 （n ・n ．d ．）は

　 4．94且で あ る。
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に つ い て だけ の （001）面 へ の 投影 を示す 。

　また，第 4 図に，同 じ模型 で，融解 した液体状態 の シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に つ き，第 3 図 と対応

する 粒子 の 飛跡 を示 す 。

　最後 に， こ の 「熱源接触法」 は ， 従 来 の シ ミ ュ レ ーシ ョ ン の 方法 と異 な り， 実際 の 実験に お

け る加熱 ・冷却 の 過程 をその まま シ ミ ュ レ
ー

トする手段 を与 え る碧す なわ ち， あ る 平衡温度 の

軌跡 の 最終記録 ｛Ri（tm 。、
），　Vi （tmax ）， i ＝ 1

，
　2

，

…，　N ｝を初期条件に して ， （2．15）式 に お

け る Tb を到達す べ き高 （低 ）温 の 熱 源 の 温度 と選 べ ば よ い
。 現在 の と こ ろ ， 50K 程度 の 加

熱 （冷却 ）に 関し て は ， 300 ス テ ッ プ間 で 16　一　20 回 の ス ケ
ー

ル 補正 で十分 目的 を達す る 。 筆

者 は，第 4図に 示 した融解状態に 対 し て ， こ の 熱源 接触法 を段階的 に 適用 し て ，い わ ゆ る 超急

冷過程 を行い ，非 晶質金属 の 構造摸型 の 実例 を作成 した 。

1qu ）第 5 図 に ，そ の 超急冷過 程 の シ

ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に お け る T（t）の 変動 を示 す 。 第 5 図の 場合， 5 つ の 中聞状態を含め て 4．5K

の 最終非晶質構造状態 （2300 ス テ ッ プ ）迄を作成す る に 要 した CPU 　 t　tme は ，　 FACOM 　M −

200 に て ， 約 7 時間 10 分程度 で あ っ た 。

§3，　 種 々の 相関 関数の シミ ー レーシ ョ ン

　分子 ・原子 の 段 階 に お け る モ デ ル が確 定す れば，古典力 学 に よ る記述 が 許 され る範囲で ，§2．

に 述べ た熱源接触 法 に よ っ て ，要求す る熱力 学的条件 に十 分近 い 定常 ・平衡状態 の N 粒子 軌跡

の 記録 が作成 で きる 。 第 3 図 （N ＝ 686），第 4 図 （N ＝ 864）で は， Zit＝ 5x10
−3

　psec 間 隔

2000 ス テ ッ プ に 渉 る 。 こ れ は実時 間 に 換算 し て 10psec の 間 の 体系運動記録 で あ る 。

｛Ri（tn），vi （tn）； t
＝ 1，2，…，瓦 　0 ≦ n ≦ 2000 ｝ の デー

タ は約 42　MB で あ る 。　モ ン テ

カ ル ロ 法 と の 比較で は， 1．7 × 107 配置 に あ た る 。 た だ し， モ ン テ カ ル ロ 法 で は各配置ご と必

ず し も出現確率が等 し くは な く， ま た生 成過程 で 約 40 〜 50 ％棄却す る配置が生 ず る の に 比 べ

て ， 分子 動力 学法 の 全記録 は全 て マ イ ク ロ カ ノ ニ カ ル 母集 団の 要素に 擬 す る こ とが で き，効率

が よ い 。 さ ら に，時系列 と し て ，時間相関の計算が可能な こ とが，分子動力学法 の 最大 の 有利

な点 で ある 。

　 こ の よ うに ，分子動力 学法 の 記録 を マ イ ク ロ カ ノ ニ カ ル 母集 団の 標本に 擬す る手 法 は，文献

1），2 ）にす で に詳 し く述べ られ ， また ， N 有限 系 として カ ノ ニ カ ル 母集団 と対応を つ け る 議

論は， Lebowitz 等
12 ＞

に よ っ て 行わ れ て い る の で， こ こ で は省略す る 。

　なお ，第 5 図に 示 した超急冷状態の うち の 最終状態 に つ い て は，延長 し て 4000 ス テ ッ プ

（84MB ）の 記録 も作成 した。 現在 の 国産大型計算機 の使用 に あた っ て は ， こ れ だけ の 記録 を

常時入 出力 （1／0 ）の 対象 とす る に は，若干使用 制 限に かかわ る 問題が生 ずる。
＊ ）

＊ ） い わ ゆ る MSS （MDS ）カ ー ト リ ッ ジ 1 本 の 記憶容量 は 50　MB 位 。
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　　　　　　　　　　図 5． 熱源接触法に よ る液体金属超急冷法 の シ ミ ュ

　　　　　　　　　　　　　 レ ー シ ョ ン ：温度 （K ．E．（t））の 時間的変動 。

　　　　　　　　　　　　　各中聞温 度 で は 定常状態 に あ る 。

従 っ て ，現在は 5 ス テ ッ プお き （dt ＝ 2．5 × 10
−2

　psec ）の 軌跡 を 1／0 の デー
タ と し て ， 以下 の

統計力学的計算 を行 っ た 。

　 § 2．で も説 明 したが ， 〈 T （t）〉 ≡ T を N 粒子 系 の 平衡温度 と解釈 して ， 内部 エ ネ ル ギー
， 圧

力等 の 計算 は容易で あ る 。 精度は r ．m ．　s ． 1 〜 2 ％ で あ る 。 ま た T （t）の ゆ ら ぎか ら定積比 熱

Cv が求 め られ る12）

3．・1　 空間 的相 関 ・分布関数

　（1）　対分布 関数 （動径分布関数 ）g（r ）

定義に よ り，次式 で計算す る （r ≦ L／2 ）。

　　　　　　　　　　　　　　　　　　1m 〃 ・
う（

r ・th ： t
。
）

・（・）＝

IV（N − 1）〈 δ（・
− R

・2 ）〉 ≒
評

・罪 14 … dr
（3．1）

こ こ で ， n
」
（r ，　dr ：tn ）は任意 の 粒子 丿 を中心 に した半径 r と r ＋ Zirの 球殻内に ピ ＝

  で 存 在

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 o

す る他 の 粒子 の 個数 で あ る 。 時間平均は m
＝200 と して 行 い ， dr ； 0．1A とと っ た 。　 第 4 図

の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に 対 応す る計 算例 を第 6 図の 上 ， 中図に 示 す 。 上 図は ，時 間平均 な し の 1

時刻 の 記録，中図は m ＝ 200 の 平均値 で あ る 。 精度 は絶対誤 差で ± 0，03 以下 で あ る が，N が小

さ い こ とか ら ， 厚 さ dr の 球殻内に存在す る粒子対 の 絶対数最高 2000 位で あ るた め ， γ の 小 さ

い 範囲 で の r ．m ．　s ．は 比較的 大 きい 。

　計算規模 と し て は，作業領域 5．6MB ，　 CPU 　time　25 分 30 秒程度 で あ る 。 計算 の 効率は ，
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各時刻断面 で N （N − 1）／2 個 の 対 の 距離 ご との 分類方式 （sorting ）に 依存す る 。

　 （2）　干渉性散乱構造因子 S（Q）

　定義 に よ り，次式 で計算す る 。

5（ρ）
− 1 ＝

（N − 1 ）〈 exp （iQ ・R12）〉　　（等方 系 ）

　 　 　 　 　 　 v　 m 　K

　　　　
≒

蕭 。罪 1幕 瞬 Q ・
°R

・・
（t

・
））

Qk −
（L／2 ・ ）（kl ・k

， ，k
，）． 1Q、唇 ρ

（3．2）

しか し実際 に は， こ の 計算方式は
，

1 個 の ベ ク トル Q ，
ご とに y （γ ）の 計算 に 要 した CPU 　t　ime

Calculation　 of 　g（r）and 　S（Q｝

　
L
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図 6． 分布関数 g（r）とそ の フ ー
リエ 変

　　　換 5（e）の 計算例

と同程度必要 と し，大変時 間 を費や す もの で あ る 。 普通は ， （3．1）式 （第 6 図 中段 ）の y （r ）

の フ ー
リエ 変換 として ，内挿 （smoothing ）結果 と し て 求め る 。 そ の 例 を第 6 図下段 に 示 す 。

い わ ゆ る termination 　error は 3 〜 4 （L／2π ）以 下 の Q で 著 し い
。 従 っ て ， 必要 に応 じて こ の

低 ρ領域に 関 して の み 補足的に （3．2）式 に よ っ て 計算す る 。 た だ し， L が も っ と大 き く （す な

わ ち N が大き く ）設定 され る な らば， S（ρ）の 計算精度は ，ず っ と向上す る 。
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図 7．（α ） 急冷過程 に お け る

　　　　　g （r ）の 変化

図 7．（b） 急冷過程 にお け る S（Q）

　　　　　の 変化

　 （1），（2）の 応用例 と して ，　 第 7 図 に ， 超 急冷過 程 （第 5 図 ）に お け る g （r ）と 5（Q）の 変

化 を示 すと
1）

高温低密度状態に つ い て は 8，9 を参照 。

　（3）　 3体分布 関数 9
 

（γ ，s ，t ）

　粒 子 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 記録 か ら， 3 体分布関数は 直接計算 で きる 。 理 論上重要な相関関数

で あ る の に 対 し て ，現 在 ， 実験的測 定は殆 ん ど不可能 で あ る 。 こ の 意味で ， § 1，に述 ぺ た 粒子

シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ る研究 が，理論
・
実験 に 対 して 相補的 に 必須 となる例 で ある 。

　定義 に よ り， 次式で 計算す る翠
一15）

　　　y
・・）
（r ・… ）一 睾嗣 ・（・一・… （r

− R
、2 ）… − R23 ・・（t− R31 ・・

　 　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　r 十 s 十 t ＝ 0

　　　　　　　　　≒
3 ！V2

ド
（「 ・　・ ・　 t ： t

・
）
　 　 　 　 　 （、．，）

　　　　　　　　　　 m8 π

21V3
　 n ＝1　rstdrdsAt

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 o

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （∠fγ
＝

∠fs＝ 」t ＝＝ 0．2A ）

こ こ で ， 3 （γ ，s ，t ： tn）は，時刻 tnに お い て ， 3辺 が （r ± dr／2，　s ± ds／2 ，　 t± dt／2）の 範 囲

に あ る トリプ レ ッ トの 個数 で あ る 。 実際 に は ， こ の トリプ レ ッ トの 出現個数 を出来 る 限 り効率

よ く数 え上げ る こ と （sorting ）が ，
　 CPU 　 t　ime を決定す る。作業領域は 5．6MB 位 で ，　 CPU

ttme の 例 は （M 　
一

　200 ），
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y
（3）

（r ．r ，。 ）

9
（3）

（rgs ，s ）

9
（3）

（。 9 。 ？。 ）

40 分 51 秒

37 分 21 秒

14 分 28 秒

で あ っ た 。 た だ し，周期的境界条件 の た め ，

（m ＝ 200）

（rO ＝ 4．sA ，　m
ユ 200 ）

（。

° − 4．8＆ m − 80 ）

r 十 s 十 t ≦ L

の 範 囲に つ い て の み ，計算 で きるt5） 第 8 図に
，

融点 直上 の 液体系に つ い て の 計算 の 1 例 を示 すき
6）

統計力 学に よ る液体系 の 理 論で は ， 3 体分布関

ta　y  
（r ，S ，t ）は， 9 （。 ）と ヒ エ ラ ・レ キ ーに よ

る特定の 関係 に あ る 。 こ の 関係 を簡単化 し て

g（r ）に 対す る閉 じた積分方程 式 を得 る多 くの 近

似理 論が提案 され た 。 分子動力 学法 （お よ び モ

ン テ カ ・レ ・ 法 ）にお い て は ， y（・ ）と y
（3）
（。 ，。 ， t ）

が独立 に直接計算 で き る の で あ る か ら ， 近似理 論

の 検討 も容易で あ る七
4’15’16）

融点 直上 を除けば ，

Kirkwood の 有名 な重ね 合わ せ の 近 似が割合に 正

し い こ とが確か め られ た 。 ただ し， 3 体分布関数

の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で は ， ！V が小 さ い こ と に よ る

統計誤差が大き く， 他 方 CPU 　ttme の 消費 も大 き

く， 3 変数 r ，s ，t の 関数 とし て の プ ロ フ ィ ル を十

分精度 よ く広範囲に わ た っ て 決定す る ま で に は い

た っ て は い な い の が 現状 で あ る。 し か し ， 不規則

系 の 短 距離秩序の 解析の ため に は 必須 の 分布関数

Catcutati。n 。ぎ ｛ifjic　r．　s、　t）　 ！．

Distribution　of　equi こq 象er ◎1 ヒriQng ｛e5

　　」 4as8 へ M ・1．42・1σ指，吶 ・1。05 ・ 10先ご315．5K

s・A ・rqti 。 ・ sPkらら・）／［9（・）f

図 8． 3 体 分布関蜘
（3）

（・ ， s ， t ）の 計

算例 ：正 三 角 形相 関 g
  （r ， r ， r ）

（上 ）と superposition 　apProxi −

mation と の 比較 （下 ）：下図 の

細 か い 凹凸 の 大部分 は統計誤差 に

よ る 。

で あ り， い わ ゆる 非晶質状態 の 構造の 本質 を考 え る に あ た っ て ， 重 要 な知見 を与 え る （§5．）。

3．2　 時間的相関関数

　久保公 式に よ り， 種 々 の 輸送係数 を対応す る ∫turの 時間相関 関数の積分で計算 で きる 。 §2．

で 説 明 した よ うに ， 全粒子 の 軌跡 の 記録 は十分 に 定常的 で ある か ら， 初期時刻 をず ら して相関

を計 算 し， 初期時刻に っ い て の 平均 を計算す る こ と に よ り， 時聞相関関数が求 め られ る 。
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今， シ ミ ュ レ
v−・

シ ョ ン の 記録 の 長 さが max ス テ ッ プ （例， 7rL（zx ＝ 2000 ，4000 ，6000）で あ っ

た とす る 。 求め た い 相関関数 の duar α tion がお よ そ Md ス テ ッ プ （Md ・dt　 sec ≦ 10
−’11

　sec ）と

考 え られ る ときに は，初期時刻 の サ ン プ ル として

　　　 m ＝ m α x
一

鞠 　（ス テ ッ プ ）

だ け選 べ て ， flue　A （の の 相 関 関数 を

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　1　 肌

　　　 α （t）≡ 〈 A（e）A （t）〉 ＝ 一
Σ 　A （tn）A （tn±　t）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ηルnF 　1

と計算 で きる 。 さ らに もし も， A （t）が 1粒子 の 速度 ・座標 だ け を含む場合に は， そ の テ ス ト

粒子 の 選 び 方 に 対す る平均が 可能で ， α （t）の 精度 は向上する 。

　 （1）　 平均 自乗変位 ， 拡散定数

　定義に よ り， 平均 自乗変位 （M ．　S．　D　．） m （t）は 次式に よ っ て 計算す る 。

　　　m （t）≡ i ＜ （R（o）
＿R （の）

2
＞

　 　 　 　 　 　 　 3

　　　　　 − ⊥ £ 避（R （t ）
− R （t ＋ の）

・ 　 　 　 　 　 （3．4）
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 t　　　n　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 l　　　 n
　　　　　　　3   n ＝1 ノ

＝1

　　　Exqmple ： W （t） and 　 D　atong 　vqpour 　 press．　 curve

　　　 Al　
M ・5・D・w （° °f　 Rb　al ・ ng ・ v・“P… u ・v・ 　 　 　 t。gD ・s ，　 1。9丁 ・ Rb

D ，los500

　　
　　
1。。

，。

　　
旧

も

　 　　　　　　 　　　　　　 　 TO？　　　 Tm　　　　lol　　 Tc

図 9． 蒸気圧 曲線 に 沿 っ て の m （t）と D の 変動 （Rb ）
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第 9 図左 に ，融点直上か ら蒸 気圧 曲線に 沿 っ て 高温 ・
低密度流体に 移る ときに m （t）が ど う変

化 す るか を示 す害普通 は，融点直上 の 液体で も t ≧ 0．5psec で は m （t）は 直線上 とな り，

彫 （t）窪 21 ）t 十 〇 ＝ 2D （t 一
τ ） （3．5）

か ら 自己拡散係数 D が求 め られ る 。 もち うん， t の 小 さ い 領域か ら （3．5 ）式 の 直線に ど う移行

す る か も詳細 に調 べ られ る 。 （3．5）式 の τ の 意味は ， 拡散に 移行す る ま で の duα r αtion　time

で あ る 。 液体金属の 場合に は， イ オ ン 閤有効相互作角の（R ）が密度の 関数で もあ る た め に ， 蒸

気圧 曲線に 沿 っ た D の 変動は複雑 で ある （第 9 図右 ）。

8）
計算規摸 と し て は ， N ； 864 ，

　
max

＝ ・　6000 ， Md ＝ 1500 とし ， た だ し時刻は 5 ヌ テ ッ プ目ご と に 粗 くし て ， 作業領域 は 4MW ，

CPU 　 time は約 30 分で あ っ た 。

　 （2）　 速度 自己相関関数

　定義 に よ り，速度 自己相関関数 （V 。A ．　Fウ ψ（t）は 次式に よ っ て計算す る （ψ（0）＝ 1）。

　　　ψ（t）≡ 〈 v （0 ）・v （t）〉 ／＜ （v ）
2
＞

　 　 　 　 　 　 　 　 M 　　　m 　 N

　　　　　　
；

・嚇 黒、果、

v
）

一（t
・）

’ v
・

・（t
・
＋ t）　 　 　 　 　 （3・6）

こ こ で も， ス テ ッ プは 5 つ ご とで精度 は十分で あ っ た 。 また ， ψ（t）の duarα tion は 3psec

（融点直上 ）位 と見 つ も っ て 十 分で あ る 。 散逸揺動 定理 に よ り， ψ（‘）の 積分か ら 0 が求め ら

れ るが ， （1）の m （t）か ら求め た値 とよ く一
致 した 。 こ れ は ， シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン の 記録が十 分

定常的で あ る こ と を示 す もの で ある 。 （3．6）式 をラプ ラ ス 変換す る こ とで ， V．　A．　E　の ス ペ

　　　　　　Example ：Ψ  qnd 　「  along 　vqPour 　R　curve

　　　　　　 　 　 ・ ・  ・y ・md ・。 。
　rω 。 ， 鷹 ，R、

　　　　　　 　　  　 　 墾 一lh，・w ・。・・

　 　 　 　 　 　 　 　 1

1

■

圏

1

圏

仍

o

3』62 腫2るK

7．07 ．1097 民

6．92 ．1515K

10．57 ．1142民

1；．象7 、610K

「ゆ 81 ら3 脚 o   ’．315暖

5 隠 風 、

図 10．蒸 気圧 曲線 に 沿 ？て の ψ（t）と メ モ リ
ー

関数 r （t）の 変化 （Rb ）
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ク トル ， さ ら に Mori の 連分数 の 方法 に 対 応す る メ モ リ
ー

関数 を求め る こ とが で き る 。 第 10

図に， ψ（t）とメ モ リ
ー

関数の 結果 を示す 畧） 計算規模 は ， 作業領域 3．7MW ，　 CPU 　time 約 6

分で あ る 。 た だ し ， 精度 に 十分注意 して も， ψ（t）の long 一孟伽 ε 弓 副 則 （t
−3／2

）を確証す る

まで に は い た らな い 。

　次に ， fltta：　A （t）が 1V粒子 全体 の 座標 ・速度に 関係す る例 を挙げ る 。

　 （3 ）　 VAN 　HOVE の 相関関数

　Van 　Hove の 密度の ゆ ら ぎの 時間空間相関関数 G（r ，t） （また は，そ の フ ー
リエ 変換 S （Q，

ω ））をシ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン す る場合に は ， 普遡に は 中間段 階の 次の 相関関数 ∫（Q，t），

　　　
∬（ρ・ の ≡

果、

〈 ・x ・［・Q ’（R
・
・（t）

− R
・ （°））］〉

　 　 　 　 （・・7）

すなわ ち ， intermediate　scattering 　functionを計算す る♂
7）
右辺 の 平均 は ， 初期時刻 とベ ク

トル Q の 角度 （ lQl＝Q’
）に つ い て 行 なわ れ る 。 た だ し， こ の 角度平均に つ い て は ， （3，2）

式の 5（Q）の 事情 と同様 ee　CPU 　t　ime を非常 に消費する 。 今まで の と こ ろ ， ご く特定 の Q の い

くつ か と ， t に つ い て も粗い 刻み の 結果 が得 られ て い る 。 た だ， （3．7）式 にて ， 丿
＝ 1 だ けに

限定 した もの は ， Van　Hove の 自己 （distinct）相関 Gs （γ ， t ）に 対応 し ， 計算 は 比較的容易で

あ る 。

　 （4）　 粘性率 ， 他

　粘性率 （shear 　viscosity ）η，熱伝導率 rc，体積弾性率 G 等 は，定常状態 の response と見

な して 計算する （§ 5．）か， Force → 0 の 極 限の 値 と して 久保 公式に よ っ て 求め る か ， 2 っ の

方 法が あ る 。 粘性率 を例 に とろ う。

　stress 　tensor 　 Jmy の 相関 と し て ，

　 　 　 　 　 　 　 1

　　　・（の ＝

・献 く

寄β、

」
・〆°）ノ・B（t）〉

　 　 　 　 　 　 （3・8）

」… 畷砲 課
£

σ・馬 ・ 　 　 （39 ・

を求め ， そ の 積分 と し て η が 計算 され る 。

　なお ・ ノ
αβは

　　　・
ψ 弓 （M 当調

丿
＝ 1

） （3．9）
’

とも表わせ て ，剛体球の と きの よ うに の（R ）が特異 な系 の 場合の 計算方式 を与 え る 。
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　と こ ろで，各時刻ご と の ノafi （t）の 計算に は ， 任 意 の 粒子 に 働 く他 の 粒子 か ら の 力 の 総和が

必 要 とな り， 結局 ， 計算時 閲 は シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン 本体 （軌跡 ）計算に 要す る CPU 　 timeel 匹適

す る 。

　 η（t）の詳 し い 計算 は ，
Levesque とVerlet　18）

，
”

ecよ っ て Lennard 　一　Jones粒子 系に つ い て

行われ た 。 彼等の 計算 は ， N ＝ 864 ， 瓧 ＝ 10
−14sec

， に て ，
　 m αx ＝ 100800 ，平均 ス テ ッ プ

数 m ＝ 27000 と採 り， η（t）の duaration　mal ζ 100 と見な し た 。 （3．8 ）式 の 平均 の 精度 とし

て は十 分に 良い も の で あ ろ うが ， そ れ で も η（t）の tail の 漸近形 （・ t　t
− 3〆2

？）を確定す る ま で

に は い た っ て い ない 。

　著者 は ， 液体系 を超急冷 し て ゆ く過程 で η に どの よ うな変化 が見 られ るか ， 第 5
，
7 図 に 対応

し て 計算 した 。 各状態 ご と， max 　 ・ 6000 ，　 m ＝ 4500 と した が ， η（t）の tail の ゆ ら ぎを十

分に 小 さ くす る ま で に は 到 らなか っ た 。 そ れで も， 定性的 に ， 過冷却液体か ら ガ ラ ス 状態 へ の

移行が検 出され た 。

19）
計算規模 と して は ， 作業容量は約 5．1MW ，　 CPU 　tinte は約 1 時間 30 分

位 で あ る 。

　 さて ， 上で見 た よ うに， 1粒子 だ け の力学量 の 相 関関数の 計算はや さ し く，そ の 精度 を上げ

る こ と も容易で あ るが ， 1V粒子系全体 に 関す る相関関数 の 計算 は 困難で あ る 。 個 々 の 時 刻 の
’

fguxの 計算に 要す る CPU 　time が 長 い こ と と，初期 時刻 に わた る平均 の 精度 を上 げ る こ とが

格段に 難か しい か らで あ る 。 た とえ ば ， （2）の ψ（の と （4）の η（t）を比較 した場合， （2）で

の サ ン プ ル 数は m × IV ， （4）で の サ ン プ ル 数は m で あ るか ら， （4）の r ，m ．　s ，は V］V≡ 3e も

大きい 。 逆に い えば， （3），（4）の よ うな計算の た め に は ， シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 記録 自体 を も

とも と 1000 倍 も長 く用 意 して お く必 要があ る こ とに な る。 こ れ は現 在の 大型計算機で は実行

困難な こ とで ，
ベ ク トル 化 （併列計算 ）可 能な suPer 　comPutor を待 つ の み で あ る 。

§ 4． 種々の 興味 ある体系

　 こ れ ま で は， 実例 と し て は 単原子 1成分液体 ・ 結晶 を挙げ て 来た 。 し か し T §1．で 概説 した

よ うに ，他 の 種 々 の 状態 ・相に 対 する 原子 モ デ ル が 直接に 作 成で きる もの で ， 原子 の 段 階で の

flinematicalな特徴 の 検討な ど ， 多 くの 有益な結論 が得 られ て い る 。 た だ紙数 の 都 合で ， 比較

的最近 の 文献 を少 し紹介す る に とどめ たい 。

　熱平衡状態に あ る不均質体系 の 記述は ， 統計力学 か らみて 重要 な問題 で は あ る が ， そ の 最 も

簡単な例 として ， 気相 ・ 液相界面
20）
，液体 ・固相界面

21）elお ける構造 （分布関数 ）が 調 べ られ

て い る 。 他方，気相 中の 液滴 （clttste γ ） 形成 の 機構 を明 らか に し よ うとした シ ミ ュ レ
ー

シ ョ

ン も多 く報 告 され て い る 。

22）
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　 多成 分系 を扱 っ た報告 も多 い が， こ の 揚合 に は，全原子 数／V が十分 大 き くな けれ ばな らぬ こ

と と ， 各成分の 原子 の 混 合の 様子 が不 自然で な くなる よ うに 十分 ec　mix （αnne α 1　）す る準備

が必 須で あ る 。 2 元 合金 系の 短距離秩序 （chemical 　short ・range 　 order ）の 報告が なされ て

い る 。

23
　・　24）他に ，格子 欠陥 の 生 成 ・運 動 ・緩和 に つ い て の 分子動 力学 に よ る研究 も盛 ん で あ る

が ， こ れ は 竹内伸氏の 報 告に 詳 しい で あ ろ う。

　相互作用 の（R ）が長距離力 （ク
ー

ロ ンカ ）を含む体系 ， 特 に 1 成分 プ ラ ズ マ 系 の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に つ い て は ， 総会報 告 25 の 末尾文 献 を参照 され たい 。

　 2 次元系 の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 方法は ， §．2 で 説明 した もの と実質的な 差は ない 。 実在体 系

と の 比 較で は ， グラ フ ァ イ ト表面 に 吸着 され た 気体 原子 （希 ガ ス 等 ）の monolayeras 造は 実

験 も多 く， シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン との 比較は 興味があ る 。 最近の 文献 と して は ，Jensen27） が Kr

原子 の グラ フ ァ イ ト結晶表面 上 の 過剰 monolayer の シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン を試 み ， 高温 状態 と低

温 状態 の 構 造 の 差異 等 を解析 して い る 。 He　monolayer を対象 にす る場合に は，量子 効果 をど

の よ うに 評価す る か が重要 な 問題点 とな ろ う。

§，5　 非平衡状態の シ ミ ー レ ーシ ョ ン （NEMD ）

　 こ れ ま で は ， 体系 が 均質 ・等 方的 な熱平衡状態に ある 場合の 粒子 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン （MD ）

を説明 した 。

　 次 に ， 均 質 ・ 等方 的 な体系で は あ る が ， 熱力学的 に 準安定 と見なせ る場合， さ らに 非常に 長

い 緩和時聞 を持 つ と考 え られ る非平衡状態 の 粒子 シ ミ ュ レ ーシ ョ ン は容易で あ る 。 こ の 場合 は ，

粒子数 1Vが小 さ い こ とをむ しろ積極 的 に活 用す る こ とに あ る 。 サ イ ズ効果が予想 され る ときに

は ， N を種 々 変 え て ，
　 N

−1
に つ い て 巨視的 な領域 に 内挿す る こ とが 必要 で あ る が ， 実験的 に 測

定 ・解析が困難な現象 に つ い て十分有効な 「ひ な型」 と して 活用で きる 。 例えば，密度 （N／V ）

が一
様な準安 定状態 の 例 と し て ， 過冷却液体 の 構 造 の シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン が行わ れた 。 こ れ は ，

最近 の 液体急冷法 （rapid 　− quenching ）に よ る非晶 質金属作成 の 成功に 対応 した重要な課題

で ある 。 まず ， 問題 を単純化 し て ， 単原子液体 の 急冷状態の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が実施 され賂劉

粒 子 間 ポ テ ン シ ャ ル の 深 さ ε の 1／100 位 の 低温 状態 で は ， 構 造 y （r ）が い わ ゆ る metallic 　glass

の 特徴 を示 す こ とが報告 され て い る 。 種 々 の 条件 の も と で の 急冷過 程 の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 分

析に つ い て は ，
Abraham30）

の 論文が詳 し い 。

　§．2 に簡単にふ れ た が ， 著者は ， 単純液体金属 を例 に と り， （N／V ）
＝一

定の 条件の 下 で融

点直 上か ら ヘ リ ウ ム 温度 ま で の 超 急冷過程 の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン を実施 し， 構 造変化 の 詳細 な分

析 を試み た 。 4K 近傍の 構造 g（r ）， S （Q）は ， ま さ に 非晶 質状態 の典型的特徴 を示す 。

1e’11） 3
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田中　実

体分布 関数 の 解析 か ら， こ の 起因は ， 短距離秩序の な か で 正 三 角形配置 の 相関 が急速 に 増大す

る こ とに よ る もの で あ り， い わ ゆ る微結晶模型 で は説 明が っ か ぬ こ と を明 らか に した96・31） 他

方 ， 拡散定数
32）

や 粘性 率
19）

の 変 化 か ら，融点 の 約 1／3 あ た りで過冷却液体か ら非晶質状態 へ の

変 化 ， い わ ゆ る ガラ ス 転移 が起 り， シ ミ ュ レ
ー

トされ た最終過 冷却状態は ，単原子 系非晶質状

態 の 典型的 モ デ ル と考 え られ る こ と を示 した 。 もちろ ん， ガ ラ ス 転移 が起 るあ た りか ら低温 で

は ， 内部圧力 P は負 の 値 とな り ， 熱力学的 に は 不安定状態で あ る 。 現在の と こ ろ ， こ う した急

冷過程 の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で は，体系 の 冷却速度 は dT／dt ；；　IO　
12K

／sec で あ り，実験室 で の

条件 dT ／d　6 ζ lofi
−8K

／sec と比 べ て 非常 に 速い 。 しか し T そ れ で も， 全過程 の CPU 　t　ime は，

FACOM ・M − 200 で は例 えば 7 時間 30分位 を要 して い る 。　 実験家か ら の 要求に 答 え よ うと ，

冷却速度 を実験に 合わ せ る た め に は ， CPU 　 t　ime と して 数 ケ年を要す る規模 の 計算 とな る。 年

内 に も試供 が始 ま る ベ ク トル 計算処 理可能な 大型計算機で は ， プ ロ グ ラ ム の 効率化 を工 夫すれ

ば， 103倍 もCPU 　t　ime を向上 で きそ うで ある か ら，急冷過程の 条件に つ い て ， もう少 し詳 し

い 分析 も可能 と なろ う。

　 次に ，非平衡定常状態に あ る体系 の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 現状に つ い て ，簡単に ま とめ て お こ

う。 温度勾配や 外場が か け られ て い て定常状態に あ る 体系 の 輸送係数の 計算 は， §3．2 で 述 べ

た よ うに ， 平衡状態の MD 記録か ら久保 公式 （　lineα r 　resPonse ）に よ っ て 評価す る方式が行

わ れ て い る 。 し か し， 1 粒子 の 力学的量 に つ い て は 比較的容易で あ っ て も ， 粘性率や 熱伝導率

の よ うに体系全体 のflUJcの 相関 で 表 わ され る輸送係数 に つ い て は，　 熱的ゆ ら ぎに よ る統 計誤

差が 大 きく， また duarationも長 く， した が っ て 久保 公 式の 収 束は極め て 悪 い 。

　そ こ で，巨視的 定常状態 をそ の ま まシ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン して ，流体熱力 学的定義に よ る輸送係

数 そ の もの を計算す る方式が提案 され た 。 しか し ， §2．に も述 べ た よ うに ， MD の 基本 セ ル の

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 o

大 きさ は たか だか 40〜100A 位 で あ り， こ の 長 さ に わ た る勾 配 に よる ∫Zo切 が熱運動 に よ る ノ

イ ズ に対 し て 十分 な S／刀 比 を持 つ た め に は， 推力 と して 非常に大 きな 値 を設定せ ざ る を得な

い 。 したが っ ℃ 輸送係数の 値は外場あ る い は 勾配に つ い て 非線型領域 とな る 。 外場あ る い は

勾配 の 大きさ を種 々 変 えて，外場が 0 の 極 限に 内挿 した 値は ， 久保公式 に よ る ゆ らぎ の 相関か

らの 値 と良い
一

致 を示す。

　
一

般 に ， こ うした シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン は 非平衡状態の 分子 動力学 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン （NEMD ）

と呼ばれ ， こ こ 十年ほ どの 間 に 多 くの 研 究がな され て い る 。 国内で は ， Nai亡oh と Ono に よ る

剛体球系 の Coutte 流 の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン
33 ）

が先駆的な報告で あ り， 広 く引用 され て い る 。 現

在 の と こ ろ ，NEMD は液体系 の 粘性率 （5hear 　 viscosity ）の 計算が主 で あ る。　 こ の 場合に は ，

流速 の 速度勾配 を実現す る の に ，基 本セ ル に 対す る境界条件に よ る方法 と ， 各粒子に 直接 に外
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力 が働 くとす る 方法 と の 2 つ が あ り， そ れ ぞれ に 得 られ た 定常状態 と巨視的 な 体系 で の 定常状

態 と の 比較がな され る 。

　 こ うし た NEMD の 実情 に っ い て は ， 昨年 の コ ロ ラ ド大で の 「Nonlinear 　Fluid ・Behaviorl

の コ ン フ ァ ラ ン ス ・プ ロ シ
ーデ ィ ン グズ の 中の Hoover の 報告

34）
と Alder の コ メ ン ト

35） を参

照 された い 。 現実的 な粒子 聞ポテ ン シ ャ ル を持 つ 体系の NEM 　D と して は ，　 Lenuard −　Jones 粒

子 系に つ い て の Evans 　35）
，
Hoover 等 の 粕性率 の 計算

37）
が あ る 。 た だ し，

い ずれ にせ よ，　 NE

MD は 計算規模 として 相 当大 きな もの とな る 、　 Naiしoh − Ono （HITAC ・M −200　H ）の 場合 も

そ うで あ っ た が ， N ＝ 　 500 の 剛体球系 の 粘性率の 評価に CRAY − 1 で約 34 時 間の CPU 　time

を費 した報告
38）

もあ る 。 現時 点 で の 国産大型計算機 の 性 能 と して は も うCRAY − 1 に あ ま りお

と らない と い っ て もよか ろ うが ， 上記 の よ うな 規模 の 計算 を占有的 に 短時 間 で実施 し よ うと思

うと， か な り困難で あ る 。

　国内に お け る NEMD の 組織的 な研究 は，い まだそ の 端緒に つ い たば か りで あ る 。

§6． おわ りに

　本報告 で は ， MD の 対象 と して 主 と して 単純液体 に 限 っ た 。 もち ろ ん ， 粒子 間ポ テ ン シ ャ ル

が 球対 称 の（の で は な い 複雑 な関数形 を持 つ 場合や 内部 自由度 をもつ 系 ， ま た 混合系や ス ラ グ，

高分子 溶液系 の 研究 に も広 く応用 され て い る 。 他方，固体物理 学の 多 くの 系 ・現象に も応用 さ

れ て い る 。 こ の 研究会に お け る他の 方 々 の 報告の 中で ， こ うした応用 に ふ れ て い る 個所 も多 い

し， こ こ で は省略 し たい 。

　結局， 熱平衡状態 に あ る体系の 研究 に つ い て は ，
MD は そ の 有効性 が十分確 立 され た もの で

あ り， た とえ直接実施 した経験がな くと も， KNOPU −
∬ om は 大方 の 入 々 に知 られ て い る 時代

と思 わ れ る 。 他方 ， 最後 に ふ れ た NEMD は ，非線型 発展 方程 式 に か か わ る 問題 を も含 め て ， 多

数集団に起 る非線型現象 を どの よ うに シ ミ ュ レ
ー トす る か と い う物理 的考察 と ア ル ゴ リズ ム の

考 察の 面白さ に お い て ， 今後 多 くの 人 々 の 関心 を集 め よ う。 NEMD の 役割が ， 平衡状態に 関す

る統計力学的研究 と実験 とに 対 して 相補的 に MD が果 して い 6，もの と同様 に ， あ る い は ， そ れ

以上 の 重要性 を もつ で あ ろ うこ とは ， 改 めて い うまで もない 。 それ に して も，MD ，
NEMD が

自分の 考察 した 方式 で 十 分効率 よ く実施 で き る よ う，suPe γ comPuter の 到来 を待ち望 む気 持

で
一

杯 な の は ， 本研 究会 で 報告 を担 当 した方 々 の 誰 もが で あ ろ うと考 える 。

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （以　上 ）
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