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　 ／始めに ／二次元相分離の ダイナ ミ ッ クス におい て 、 計算機 シ ミ ュ レーシ ョ ンの 方法

に よ っ て結果が違うとい う、 多少気になる こ とがある
。 低粘性流体の 相分離におい て 、 相分

離 した ドメ インの平均サ イズ等を表す特徴的長さ Rの 時間発展は長時間極限で は次元解析 に

よ っ て E 鳴
213 と予想で きる ［1］。 二 次元の シ ミ ュ レーシ ョ ン に よ っ て これを確認出来る。 シ

ミ ュ レーシ ョ ン の 方法はい ろい ろある。 それ らは二 つ に大別する こ とが 出来る 。 その一 流

体方程式に基づ く方法 ［2］一［4］、 格子気体 ［5］一田 、 あるい は速度場 も含め たモ ン テ カル ロ 法

［8］等、統計的な性質を全部あるい は部分的に取 り込ん だモ デ ル に よる。 この場合、R ◎c　t213

が成立する 。 その 二 分子動力学　｛MD ＞の 方法 ［9｝一［13］。 この方法では これまで に R 鰯
2！3

が成立 して い ない
。 方法論の 違い で 、 結果が異なる原因として次の こ とを検討す る必要が

ある ：

1．二 次元で は流体方程式が本 当に有効か ？もし有効で なければ流体方程式 を基に した

　 R （ox　t213は成立 しない 。

2．従来のMD にお けるシス テム サイズ は十分大きくな く、
　MD が まだ流体の ダイナ ミ ッ

　 クス を十分表現してい ない の で はない か ？

3．ニ ュ
ー トンの 運動方程式か ら流体方程式を導 く場合 、 それ を数値積分 に よ っ て行えば

　 原理的な困難を伴い は しない か。 すなわち多粒子系の カオス の 取 り扱い が問題 。

特に興味ある もの は第三の もの で ある 。 こ こで は主 として これに焦点を当て て検討す る。 第
一一ag二 の 問題 も無意味で はない が 、 これ らは従来か ら考えられた こ とで ある 。

　 ／相分離の 時間発展 と次元解析／流体の 種々の 動的な現象に対 し、 次元解析が有
効で あるこ とは周知の 事実で ある 。 相分離におい て もまた 同様で ある 。 表面　（界面）張力

が相分離の 駆動力で ある場合に次元解析を適用 してみ よ う。 系の動的性質を決め る物理量は

表面張力 σ の ほか 、　働 的）粘性係物 お よび 質量密度 ρ を採用す る こ とが出来 る。 これ

らの次元は基本的な質量、 長さ、時聞の次元 ［m ］， ［4， 固を用い て それぞれ

［σ］＝ 回 国
3−4

固
一
  【・】＝ 卩12［オ1

− 1
， 回 ＝ ［m ］［4

−d
．

とあらわ される。 これか ら lm］を消去 して長 さの 次元 と時間の 次元の 関係を

卩】1［司゜
窩 A

（1）

（2）

の ような形にする ことが出来る。 ただ し三 つ の 関係式か ら導くため 、 a や A はユ ニ ークに決
まらない 。 この うち粘性 を含まない もの が

［1］一  
輿

［鞠 ・ 幽 〔3）
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で あ り、 低粘性流体の t213則 に な っ て い る。 また慣1生項を含まない もの はσ 1vか ら

R 〜 σt1（ρy）

を与える ［14］。 同じように σ × レ を作れば R 〜 （σ v1P ）
115t3 ！5 を得る。 最後の もの は

一旦成長
した ドメイ ンが残留運動エ ネル ギー

によ っ て再分裂 しなが ら成長する場合に対応する 〔151。
しか しこの よ うなプロ セ スが頻繁に起こる こ とは ない で あろ う。 またシ ミ ュ レーシ ョ ンで も

再分裂 らしい 証拠は見 られなか っ た。 表面張力が相分離の 駆動力にな り得ない 場合は熱揺 ら

ぎが 駆動力に なる 。 その 場合 も同様な手続 きで

［fOBT］＝ ［m ］［t］
2
［t］
− 2

． （4）

［1】一（ll；
’Z］T）

幗

［・P／圃 （5）

・ 一 （
kBT

　ρ ）
欄

脚 一 一 ｝・ （6）

の よ うになる 。 た だ し適当な x を決め なければならない
。

　 ／分子動力学／まず分子動力学の 結果を示そ う。 分子動力学の 方法 としては最 も簡単

な Veret の 方法 【16］を用い た。 すなわち通常の ニ ェ
ー トンの 運動方程式 を次の よ うに時間

反転対称な形で 差分化する　 ：

r（t十 △t）＋ r（君
一ムオ）

− 2r（オ）
　　　　　　　　　　　　 ＝ F （t），

　 　 　 　 　 ムオ2
（7）

多粒子系の 場合 も基本的には同じで ある
。 粒子間力として次の 簡単化 した もの を採用した。

　 　 　 　 　 r
FA ，B （r）＝ 5− （r

− 1），　for　 r ＜ 1．44
，

　 　 　 　 　 r

　　　 ニ 0
，　for　r ＞ 1。44

， （8）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 r
FA ，A（r）＝ 正

’

B ，B （r）＝ 　
一
（r

− 1），
　 for　7

・
＜ 1．2

，

　　　　　　　　　
rr

　　　　　　　　 ＝ 一一
（r

− 1），　for　1．2 ≦ r ≦ 1．44
，

　　　　　　　　 ＝ O
，　for　r ＞ 1．44

， （9）

Lennard −Jones タ．イブの ポテ ン シ ャル も試 してみ たが 、 同じ時間刻み△t に対 して数値誤差

が大きく効率が悪か っ た。 粒子数の 大きさは 2562   F究会で は
一
桁多く言 っ て しまい 混乱

させ ました。 申し訳ない ）で 、 組成は 1対 1で ある。 初期分布はラン ダム に粒子の種類を選
び格子定数 1 の 格子点に置い た もの で ある。 時間の刻みは△t ＝ 112 〜 1！150 につ い て行 っ

た。 得られ た結果は著 しい △t依存性を示 した。
この 事につ い て は後で説明する として 、 ま

ず △t　 ・ 　1160 の場合の結果を示そう。 系の 温度は次で与えられる

T 一 歳・ vS ・＋・・：・
， （10）
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シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ンは温度
一
定とエ ネル ギー一

定の二 つ の条件で行 っ た。 温度一
定の 条件は速

度の 単純 な再 定義　：

・ 圃 イ藷卜（・）＋ F （・＋ △・）・・］， （11）

によ りkBT ＝ 0．052 − 0．92の 範囲で行 っ た。
エ ネル ギー・一・一一定で は粒子の 初速度はゼ ロ と選ん

だ 。 最終的な温度は ほぼ 0．18 で あ っ た 。 系の 特徴的な長 さを次の よ うに計算 した　 ：

3あ（t）＝ Σ P・Pゴ・xpik （・・
一

・ゴ），

　 　 　 　 ‘≠ゴ

・1・（t）・・＝ （w w’

，it（）i’｛k）
砺

（12）

（13）

R の 時間依存性を特徴づ ける指 数 α は最小二 乗法によ っ て 求めた

・・

　＞1（1・g甃il・ ・ 1・9鵠）
2

・ （14）

6』∫　＝ 　6blニ 0
， （15）

図 1に温度 と指数 α の 関係 を示 した 。

一
つ の矩形は M ＝ − 1

，
0

，
1 のデ ータを合わせた もの

で 、 塗 りつ ぶ した正方形がある もの は温度一定の条件で 、 塗 りつ ぶ した丸がある もの はエ ネ

ル ギ v −一定の場合で ある。 低温側で a が小さ くなるの は固化のた め、 高温測のそれは臨界点
の ためで ある 。 臨界温度は o．72程度 と推測 される。 流体で の指数 α が ほぼ 213 に等 しい こ と

　 O．8

　 0、7a

　 O．6

　 0，5

　 0．4

　 0．3

　 0．2

　 0，1

　 0・＄．00 」　020 ．30 ．40 ．50 ．60 ．70 ．80 ．9

　　　　　【kBTj
α5

Fig．1

が わか る。

　／動力学に おける誤差／△t　＝ 　1160 と選んだ上の結果はほぼ ・ ＝ 213 を満足する も
の で ある。 しか し△tが変われ ば α の値 も変化する 。 △t ＝＝ 1！2 か ら 11150 まで 変化 させ て

a の値 を調べ た。 a の値 は 113 か ら 213 の 間を移 り変わる 。 こ こで は この 結果を定性的に

説明しよう。 そ の ため に次の 事実に着 目する 。 すなわ ち多粒子系の 運動は本質的 に カオス を

含む。 これを定性的に理解する には次の よ うに考えればよい
。 粒子 と粒子の 衝突は凸面で の
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光線の 反射に似て い る 。 凸面で の 反射で は入射角の わずか な変化が拡大 される 。 こ の 拡大は

衝突の 度 に繰 り返 され 、 指数関数的に増大す る。 この 性質がい わ ゆるカ オス の性質を生み 出

す。 したが っ て 、 差分に よる軌道のずれは この カオス 的振る舞い に乗 っ て ラン ダム さを帯び

る
。 それゆえ元の差分方程式は真の運動方程式 と見か けの ラ ン ダム項 W の 和 となる ：

撃 一 F（t）・ w （・）・ （16）

W の 原因は数値的な もの だが 、W （t）が ラ ン ダム変数で あれば上 の 方程式 はラ ン ジ ェ バ

ン型方程式で あり、 その 性質はよ く知られて い る
。 まず速度の 再定義をしない 場合を考え

よう。 この 場合 、 数値積分が厳密で あればエ ネル ギー一定となるはずで あるが 、 実際には

W の た め 系は温め られ る 。
い ろい ろ な△t に対する系の温度と時間の 関係を図 2 に示す。

【kBT】

Fig．2

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ttto

　 T 》 Tcに対 して は粒子間の 相互作用は無視で きる 。 する と上の 式で右辺第一
項は無視で

きる。 その 結果 W が ラ ン ダム カと仮定すれば v2 す なわち系の温度 は時間の平方Vτに比例
して増加す る。

この結果はシ ミ ュ レーシ ョ ン と
一
致す る。 小 さい At に対 して も数値積分に

よる加熱は常にお こ っ て い る 。 これは粒子系の カオス に基づ くもの で ある。 次に温度一
定の

場合を考えよう。 この 場合系 を冷却する こ とになる。 冷却は全ての粒子に対 して独立に行わ
れる 。 その 結果 、 個 々の粒子が減衰係数を持つ 。 その ため 、 冷却によ っ て 巨視的な速度場は

ナ ビア ス ト
ー

クス 型方程式で はな くラ ン ジ ェ バ ン型方程式で あらわされる 。 この減衰係数 cr
は通常の揺動散逸定理に よ っ て w と結びつ い てお り、 その 大きさはAt と t の 両方に依存
し、 At と t が大 きくなれば 7 も大 きくなる。 慣i生項を無視 したラ ン ジ ェ バ ン方程式を次元
解析すれ ば指数 α ＝ 113 が得られ る 。 したが っ て一

般的に △t や t が大きくなれば a は 113
に近づ くこ とが理解で きる 。 逆に小 さ くなれ ば a は低粘性流体の 値 213 に近づ く。 図 3 は

シミ ュ レ ーシ ョ ンの結果で あ り予想通 りに な っ て い る 。 カ オテ ィッ ク な分子運動は系の 熱力
学的な性質の ために必要欠 くことの 出来ない もので ある。 しか しまたカオテ ィックな分子運

動は数値積分におい て制御出来ない エ ラ
ーをもた らす。 この エ ラ

ーは少なくとも流体の ダイ

ナ ミ ックス において は多体系の 統計的性質 として処理出来る もので はない
。 相分離の ダイナ

ミ ッ ク ス は界面の 大 きさを減少 させ るよ うに進行する。
この ような運動は小さな擾乱に対 し

て少な くとも局所的に安定で ある 。 したが っ て あらか じめ統計処理 を行 っ た現象論的モ デル

で はMD の ような数値誤差の 飛躍的な拡大は見られず、 計算はMD に比べ て よ り取 り扱い や
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Fig3

すい
。

　／現象論的方程式／流体方程式を基に した 、 現象論的モ デル （た とえば ［17】）で 同 じ

相分離をシ ミ ュ レ ー トして MD との 比較をしてみ よう。
：二成分　（A 、

　 B ）に対 して それぞ

れの粒子数密度 を nAI 　nB とし

　　　　　　　　　　　　　ψ ≡ nA − nB
， 　n ≡ nA 十 nB ．　　　　　　　　　　　（17）

を導入す る 。 また v を流体の 速度場 とす れば、二成分流体の ヘ ル ム ホル ツの 自由エ ネル ギー

として

最後の ナ ビア ス トークス 方程式は温度
一
定の もとで は Gibbs−Duhrn の 関係式を用い て

　　　　　・ − 1（9・
2
・lx−i

（・ … ア・91Vab（・）12・9・2
・lab4）d・・

を仮定する。 その 時 n
， ψ，

v に対する方程式は

　　　　　　　　　　　　窪一 一V ・jn： 髪一 ゆ ・j・，

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 →　　　　　　 6F

　　　　　　　　　　　　jn＝ nv − Ln▽μ；，　μ二≡

i，
　 　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　　 　 → 　　　　　　 6F

　　　　　　　　　　　　j・ ＝ ψv − L・▽・・， ・・
 

，

　　　　　　　　　　　　・窰一 一
一・（・ ・V）・ ＋ ・▽

・
V − V・・

　　　　　　・窰一 一
・（・ ・v）… ▽

・
v − nV ・n

一ψウ・・， （激
一
定）

と変換で きる
。 また

（18）

（19）

（20）

（21＞

（22）

（23）
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”n ・ 響 一 x
− ・

（圃 ・・÷ 一
・v

・th一ψ・ sb3； （24）

で ある。 流 体の圧縮率 x が十分小 さい 場合、
これ らの 方程式は非圧縮性流体の 運 動を記述

する。 上の
一
連の 方程式は次 の 性質を持つ こ とを示す こ とが 出来る。 （1）自由エ ネル ギーは

増加 しない
。 （2）非線型 の駆動力が有効で ある場合二 次元で は慣性項の長波長部分が無視出

来ない
。 前者は巨視的な方程式が満たすべ き条件で ある 。 後者は二 次元流体にお ける成長則

に大 きい 影響を与える 。

　 上 の 現象論 的方程式をオイラー法で 数値積分することに よ っ て低粘性の 二 次元二 元非圧

縮性流体の 相分離を調べ た。 2562の メ ッシ ュ で シ ミ ュ レー トした結果は従来通 りR 　Ct　t213を
再現 した 。 この 場合の レイノル ズ数は 1000以上で あ っ た 。 最後にMD と現象論的方法の 初

期条件依存性の 違い を示そ う。

惣 鵜
Fig．4

製1雛
　 図 4 はそれぞれ現象論的方程式の数値積分 とMD に よる相分離パ ター ンの 例で ある

。 両

方 とも642の シス テムサ イズで 、 時間は両方で ほぼ 同じ大きさの ク ラス ターになる場合を示
した 。 ただ し物理的には この ス ケール の 比較は無意味で ある。 現象論モ デ ル　 佐） ：上 と

下の 違い は初期条件による 。 違い はただ一つ の セ ルの ψ の値 に 0．1 の 差をつ けた こ とで あ
る 。 この 結果生 じたパ タ ー

ン にわずかな違い が見られ る 。 この 違い は しか しψの値の差が

0．001 程度以下 になれば識別出来なか っ た。 現象論モ デル の 数値計算で は倍精度 と単精度で

結果に違い は見られ ない
。 MD 　佑 ） ：温度を T ＝ 0．22 にセ ッ ト。 上と下の 初期条件の 違

は極め て わずかで ある 。 すなわちた っ た
一
個の粒子の 初期速度に 10

−10
の 差を与えた 。 しか

しこの 結果 、 生 じたパ タ ーン は大きく違 っ てい る
。

　 ／結論／計算機が 身近に なり誰で も簡単に シ ミ ュ レ ーシ ョ ン 出来る ように なっ た 。 し

か し分野に よ っ て は数値計算の 問題点が十分明確になっ て い る とは限 らない
。

こ こで行 っ た

MD におい て 、 粒子半径 su 粒子聞隔 u1 として 、 大雑把な評価で 、 誤差は一
回の衝 突で 約

3倍に拡大される 。 この 結果 、

一粒子当た りわずか数十回の 衝突で 倍精度の桁数が意味をな

さな くなる 。 数値計算で は必ず切 り捨てが起こ り、 誤差と無縁で はありえない
。 精度保証付

き計算方法 もあるが これは実用的で は ない 。 シ ミュ レーシ ョ ン におい て一番の 問題点はカオ

テ ィッ クな振 る舞い をい か に処理するか とい うこ とで ある。 それゆ え現象論的モ デル は当分
の 問重要な位置を占めるだろう。 ただカオティ ックな性質は必ずしも統計的な振る舞い に敏
感で は なく、 誤差の 影響を吟味 しながら計算すれば 、 MD は宥効な方法で ある。
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