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　最初に断 っ て おかなけれ ばな らな い の だが 、「動的シ ス テ ム の 情報論」とい う研究会 の 趣 旨に反 し て 、

こ こ で は 系の 動力学自体や因果 関係 が 動的に切 り替 わる とい うよ うな意 味で の 「動 的 シ ス テ ム 」 は全

く扱 っ て い ない 。取 り上 げる現象 は端的に言 っ て ハ ミル トン 力学系におけ る非平衡現象、要は 非弾性

散乱で ある 。 しか しハ ミル トニ ア ン系を考え て い るにも関わらず所謂力学系的なとらえ方は全 く して

お らず、情報論的考察 もして い ない 。そ こ にあ るも の はただただ 、 不可逆 的な現象で ある 。 これ は ひ

と えに 講演者 の 怠慢に よ るも の だ が
、 しか し こ の よ うな系 の 抽象化され た側 面を切 り出 して 論 じ る こ

とに どの よ うな意味が あ る の か 、まだ そ の 必 然性を 良 く分か っ て い ない た め で もあ る 。

ただ し、もちろ ん ハ ミル トニ ア ン 系 の ダイナ ミク ス はカオ ス の 研 究を 中心 と し て 情報論的側 面 は 膨大

な研究の 蓄積が ある。が、あ る程度 マ ク ロ な現象 （熱力学極 限 とま で は行か な くとも例 えば 100 万

原子程度 の 分子動 力学 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン ）を考 える場合に は 、相空間の ダイナ ミ ク ス の解析を中心 と し

た カ オ ス の 情報理論的見方 はあま り役立 たな い だ ろ う。

一
方で 自由度無限大ハ ミル トン 系 の諸現象に

つ い て は別 の 情報理論的な見方で ある熱力 学 （とくに 第 二 法則 ） とい う高度 に 抽象化 され た現象論 が

存在す る。こ の こ とに つ い て少 し考え て み よ う。 第二 法則は もちろん熱平衡か ら熱平衡 へ の 遷移過程

に関 して ある制限を課す も の で あ り、
一

般に非平衡系そ の もの に 関 して 何か を規定す る わけで はない 。

ま た 熱 平衡 系 とは記憶 をもた な い 系 で あ る か ら、（平衡）熱力学だけ か ら記憶や履歴 の 1青報論に 関 して

面 白 い こ とが言 えるはずもな い よ うに思える。

“
外部か らの 操作限界に 関する規定

”
とい う熱力学的な

構造が ハ ミル トン 系に限 らず他の シ ス テ ム に も存在する こ と は 大い に あ り得 る こ と だ が 、最も簡 単な

非平衡 系 で ある定常状態 に 関し て す ら熱力学構 造が存在する か ど うか 未だ分か っ て い な い の だ か ら、

熱力学構造を満たすよ り
一

般的な系を探す作業は非常な難問で ある こ とが 予想 され よ う。で あるか ら、

こ こ で今か ら取 り上 げる摩擦や塑性変形とい っ た類 の 不可逆現象 につ い て、何か 熱力学 の よ うな抽象

化 され た情報論的法則 が 存在する の だ ろ うか ？ と い う問 い は し ば らく （しか し さほ ど長 くはな い 、お

そ らく数年ス ケ
ー

ル で ）置い て お い て 、まずは現象そ の も の に っ い て の 理解を深 め て い くよ り他 に は

あるま い 。

2 ，非弾性衝突

　言い 訳 め い た前書きは こ の 辺 に して お い て 、考える現象の 具体的な説 明に入 ろ う。こ こ で現象 と し

て 考える の は 非弾性衝突で ある。非 弾性 衝突は粉体動力 学の 素過程 と し て重要 で あ るが 、 こ こ で はひ

と まず粉か らは離れ る （もちろん 頭 の 片隅に は置 い て い る ）。
「離れ る 」 と言 っ た の は 、こ こ で考 え る

粒 子 の 大 き さの ス ケ
ー

ル は通常 の 粉 よりもだ い ぶ小 さくな る か らで あ る。粉の 場合、半径 mm 、小 さ

くて もμ m オーダーな の で あるが、こ こ で は半径が数 nm 程度の ナ ノ粒子 を考える。なぜ こ ん なに 小 さ

な粒 子 を考え る の か とい うと、そ の 動機は粒子 をハ ミル トン 系 と して 扱 い た い た め で あ る。原子数 と

して は だ い た い数万 オ ーダー程度で あ る か ら相空 間 の 解析な ど は 及 び もつ か な い の で あ る が 、非弾性

衝突をハ ミル トン 系の ダイナ ミ ク ス か らみ る こ とに よ り、散逸 の 起源をよ り詳 し く調 べ て み た い とい

うこ とで ある 。
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　非弾陸衝突の 起源は、よく知 られて い る通 り 「並進運動 の エ ネル ギーが衝突過程に お い て 内部自由

度に分配され、衝突完了後も並進 自由度 には戻 りきらない 」 とい うこ とで ある e ただ し内部 自由度 と

一
口 に い っ て も様 々 な もの が ある。た とえば格子振動 （線形波動） が 励起 され る場合 と弾性 波 （非線

形波動 が励起 される場合 とで はそ の 定量的な振 る舞 い は だ い ぶ 異な っ て く る で あろ うし、塑性 変形

が起きて しま えばさ らに問題は複雑に な る。し か し、実は 上記 した 3 つ の 要因 （格子 振動、弾性波、

塑性変形）は衝突の エ ネ ル ギ
ー

レ ベ ル の 高低によ り （出現領域は 重な り合い なが らも）ほ ぼ順 々 に励

起 され る。以下見 て い くよ うに粉の 文脈で は格子振動 が励 起 され る程度の エ ネル ギー レ ベ ル で衝突が

起 こ る （ら しい ） の で ある が 、実際こ こ で は 粉に興味があ るわけ で はな く非 弾性衝突そ の もの に興 味

が ある わけだ か ら、 全 て の 要因 を統
一的に取 り扱 うこ とに する 。 簡単化 の た めまず正面衝 突の み を取

り扱 うこ とに する （斜 め衝突は取 り扱わ な い ）。つ ま り、衝 突前の 2 物体 の 速度 ベ ク トル が同
一

直線上

に乗 る と い うこ とで あ る。

　まず、非弾性衝突は 跳ね返 り係数 e ＝ v
’

／v で 与え られ る。こ こ で Vtv
’

は それぞれ衝突前後の 2 物

体の 相対 速度の 絶対値 であ る。こ の e が v に つ い て の 減少 関数 であ る こ とは よ く知 られ て い るが、あ

る程度普遍的な振 る舞 い が見 られ る。すなわち、e の 1 か らの ずれは v につ い てベ キ的に増大す る。

1− e（v）・ ・　v
°2

（1）

こ れ は Hertz に よ る 球体 の 弾性論 （静的理 論）に 有限速度変形 に よる散 逸をひ ずみ速度 の 2 次形式 と

して 取 り入れた計算結果 で あり［1ユ、実験的に もある程度 確認 されて い る ようであ る。ま た 、粘 弾性 モ

デ ル に よる計算も同様 の 結果 を与 える匚2ユ。 ただ し こ の 1／5 乗則 は ［1］の 導出過 程か らも分か る よ うに 、

有限速度変形に対す る最低次 の 効果 し か 入 っ て い な い 。一方で 文献 ［2］で は粒子 の 粘弾性が そ の 散逸の

起源 とな っ て お り、や や考慮 の 範囲 は 広が っ て は い る も の の 、結局粘性 以外 の 散逸過程 は考慮 され て

い ない 。っ ま り （1）は非 常に小 さい 速度領域で しか成 り立たな い こ とが予想 され る。 加えて ［2］の結

果では

1− e （ソ）＝alvo
’2

＋ a2vo
’4

＋ ．．．．

と、v
α2

に つ い て の べ キ展 開とな っ て お り、粘性だ けが問題 にな るよ うな場合で も レ 5 乗則は極め て

狭い 領域で しか成 り立た な い こ とを示唆 し て い る 。 もちろん マ ク ロ な粉粒 子 の 低速衝突の微視的解明

を 動機にする の な らばそれ で 構 わな い わ けだが、そ の 場合で もそ の 取 り扱 い が ど の 程度ま で 妥 当 な の

か 明 らか に し て お くの は粉研 究 の 観点か ら も重 要で あろ う。 ナ ノ ス ケ
ー

ル 粒 子 ま で 含む 非弾性衝突
一

般 の 解明 とい うこ とな らば、こ れ よ りは る か に 広 い 速度領域を考 えね ばな らな い 。

3 ．非弾性衝突に お ける散逸の 起源

　前項 で も触れ た よ うに非弾性衝突による散逸 の 起源 は、そ の 初期相対速度 の ス ケ
ー

ル に よ り異 な っ

て くる 。 それ を少 し考察 しよ う。まず文献匚1，2］で 考 え られ て い る よ うな低速 の 場合は 粘性が問題 とな

るわ けだが 匚4］、こ れは どうい うこ とだ ろ うか 。 十分低速で は物体 の 変形 は接触面近傍の ご くわず かな

領城に 限 られ る だ ろ う。 （「並進運動エ ネル ギー
」
＝ 「ひ ずみ エ ネル ギ

ー
」 となる とこ ろが最大変形で

あ る が、一
般 に固体の 弾性 エ ネル ギ

ー
は O．　 lm／sec 程度の 並進運動エ ネ ル ギ

ー
よ りは るか に大き い こ と

に 注意。）つ ま り衝突が 比較的低速度の 場合 、 そ の 影 響 は表 面 に対する微小摂動 と し て とら え られ る。
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そ して表面近傍原子 へ の摂動は格子振動を励起する。（マ ク ロ 粒子 の 密度波でない こ とに注意。これ は

粒子全体にわたる変形を表 し、当然はる か に高エ ネル ギー領域である）。励起 された格子振動系は 当然

非平衡 になる。別の言葉で 言えば フ ォ ノ ン 分布がボ
ーズ 統計か ら外れ る こ とになる に こ で は 室温程

度 の 十分高温な系 を考える の でボーズ統計で はなくグラ ン ドカ ノ ニ カ ル 分布で よい だろ う。い ずれ に

せ よ こ の 文章 で は細 か い 部分には踏み込ま ない の で 以下 で は単に
“
平衡分布

”
と言及する）。 衝突に よ

り乱 されたフ ォ ノ ン分布は当然平衡分布に緩和 し て い くか ら、そ の緩和過程で 散逸が起こ っ て い る と

予想 され る 。 （だ か らフ ォ ノ ン 緩和 が な い 場合、すな わ ち原 子 ど う しが 線形 バ ネで つ な が っ た 粒 子 の 場

合 は こ の ような低速領域 で は散逸ゼ ロ で ある。）

そ こ で 少 しフ ォ ノ ン 緩和に つ い て考え よ う。フ ォ ノ ン 緩和 の 時間 ス ケ
ー

ル を
τ
ph と書き、衝 突 の 時間

ス ケール 、すなわち接触時 間を
τ

c・n と書 く。

一
般に い っ て 、 摂動が 加 わ る時間ス ケール と乱 され た 自由

度の 緩和時間ス ケ ー
ル が 同 程度の 場合に 散逸が生 じ る の だ か ら、

τ
ph　＝　Tc

・ n の とき非弾性衝突に お い て

粘性が重要 になるだろ うし、
τ

ρ
h　＜＜τ

… P ならば粘性による散逸は さほ ど利か な くなるだろ う。いずれに

せ よ、糟 腔が重 要 に な る の は
τ

… が非常 に 小 さくな り、な お か つ 弾 性変形 が 固 体表面近傍 だ け に とどま

る よ うな低速領域で あ る とい うこ とに な る。（た だ し こ の 二 っ の 条件が指定す る速度領域が どの よ うに

交差す るかも調 べ な くて はな らな い 。・・が時間切れ。）

　さて 、上記 の よ うな粘性 が効 く速 度領域を越 え る と次は ど うな る だ ろ うか 。 まず考 え られ る の は 弾

性変形領域が増大 し 、 弾性波 の 伝播が無視で きな くな る よ うな場合で あ ろ う。 よ っ て次は 弾性波 の も

た らす散逸に つ い て 考 えて み よ う。 弾性 波 は 密 度波 で あ り、接触 に よ る 圧縮 が 固体 内を伝 わ っ て い く

過程で ある。こ れ は有限振 幅の 波動方程式 （た とえば Burgers 方程式） で 記述 され るが、実はそ こ に

は すで に 散逸を表す項が現れ て い る。それ らは粘性率お よび熱伝導率で あ り、そ の 起源 は前段落 で 考

察 した よ うに フ ォ ノ ン分布が局所平衡分布か ら乱され る な ど の微視的な もの で あ る 。 ゆえ に 、こ こ で

現れ る新たな散逸はそ の よ うな微視的なもの で はな く、弾性波そ の もの の エ ネル ギ
ー

が衝突終了後も

並進運動 に戻 りき らない こ とによる もの で ある。柱 状物体の 衝 突の MD で は衝突面 で 発 生 した 圧 縮波が

反 対側 の 表面ま で 伝 わ っ た の ち反射 され膨張波にな りそれ が ま た 衝 突面 ま で 戻 っ て きて 反射 され圧縮

波に …　 とい うこ とを、衝突完了後 も繰 り返 して い る こ とが観測 され る 。
つ ま り こ の 場合 の 散逸は、

並進運動 エ ネル ギーが マ ク ロ な非線形波動 に分配 され て い る こ とに起因す る もの で ある。こ の 領域に

お ける跳ね返 り係数に （1＞の よ うな簡単な法則があ る か ど うか は まだ よ く分か っ て い な い
。

　
一

方 、 更 に 衝 突速度を上 げて い く と、固体は 弾性 変形だ け で は な く 塑 1生変形 も起 こ す よ うに な る 。

つ ま り、衝突 した こ とによる歪 みが固体に残 る こ とにな り、そ の エ ネル ギーが散逸の 原因 となる。こ

の よ うな塑性変形 に よ る 跳ね返 り係数 へ の 影響 は簡単に見積 も られ て お り、

eocv
一〇．2S

（2）

の よ うに 与え られ る ［3］。 こ の 取 り扱い で は弾性波な どの 散逸は考慮 され て い ない が 、そ れ は塑性変形

に よ る散逸が他 と比 べ て桁違 い に 大きい こ とに よ る 。
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　さて
、 と りあえず非弾性衝突 の 原因を 1 ．フ ォ ノ ン 緩和 、 2 ．弾性波、 3 ，塑性変形 の 三 っ の 要因

に分類 し て み た わけだ が
、 実際には こ の 三 つ が利 く領域がきれ い に分かれ て い るわ けで もなく、お互

い に重な り合 っ て い る はずで あ る。た だ しそれ ぞれ の エ ネル ギー
は理想的にはオ

ー
ダ
ー

が違 っ て くる

の で跳ね返 り係数に対する影響は主要素の みが見 えるだ ろ うと期待 される。
一

方で 2 ， 3領域で の 振

舞 い は粉の 文脈か ら外れ る とい うこ ともあっ て か さほ ど考察の 対象に は な っ て い な い よ うに み える。

現実的 な モ デ ル で の 更なる検証 が 必要だ ろ う。 と りあ えず以 下 で 予備的な数 値実験 に よ る結果を述べ
、

今後の 研究方針 に つ い て考え る とこ ろま で が本小 文 の 役 割で ある 。

4 ．分子動力学に よる非弾性衝突 （予備計算の 段階）

　出発点は可逆なハ ミル トン 動力学で あ る。Lennard−J。 nes （LJ）ポテ ン シ ャ ル で 相互 作用する固体 を

剛体壁 に速度 v で ぶ っ ける。状況は 図 1 の ようで ある ，

図 1 ．　 板状 LJ 粒子 系 が 右 側境界 に ある剛 体壁 に速度 v＝1．0 で衝突する ス ナ ッ プ シ ョ ッ ト。 固体は

　単結晶で 、衝突方向は 〈100＞で ある。剛体壁 は右端 だけ で他 は 全 て 周期境界条件 とな っ て い る 。

以下、数値 は全 て LJ 単位系 （σ ＝ ε ＝ 1）に よ る もの とする。初期温度は
一

定 （o．・05）と し 、 板 の 厚 さは

200、原子数 は 約 80 万 で あ る。 速 度 v を 0．1 か ら 2，5 ま で 変化 させ た とき の 跳ね返 り係数を計算 し た

結果 を図 2 に 示す。

数値的な状況 を少 々 整理 して お く 。
い ま温度は 0，05 で あるが こ れ は融点 の 7％程度 で あ り、か な りの

低温 で ある。こ の とき分子 の 熱 運動の速度 ス ケール は 0，7程度であ り、これ は衝突時 の 相対速度 と同

じオ
ー

ダ
ー

となる 。 すなわ ち、図 2 は超高速でぶ つ ける際 の 跳ね返 り係 数に他な らな い 。ちなみ に

300Kで の熱運動は 103皿／sec 程度の オ ーダー
な の で、マ ク ロ な文脈 で読み直す と衝突前の 並進運動速

度が秒速数キ ロ メー トル オ ーダー
で の 超 高速衝 突を見 て い る こ と に な る。す な わ ち、前節で 論 じた散

逸の 起源の うち、粘性が効 く領域 は図 2 か らは除外 され て い る．そ して v ＝ 工，7 まで が弾性波 に 起 因す

る散逸領域 で あ り、それ よ り大 きな速度領域で は塑性変形が起きて い る。一度塑性 変形領域に入 る と

跳 ね返 り係数 の v に 関する振る舞 い は違 うス ケ
ー

リン グに従 うこ とがみ て とれ る。 （た だ し今の 場合
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は完全単結晶でサイズ が小 さい の で 、生 じる転位の 数によっ て跳ね返 り係数が 大きく揺 らい で い る）。

図 3 参照。

C°R
　 ρ・e笛

0．90

cientfResitution

0．85
1。、edPoin

0．80

　　 　　 　　 　　 　　　 　 O．5　　　 1，　　　　 15 　　　　2．0　　　2，5

　　　　　　　　　　　　　　　　　　velocity

図 2 ．跳ね返 り係 数の 衝突前速度依存性 。 降伏 点 よ り前 で はお よそ ゾ
α7 で低下する。

　　　　　　　　 図 3 ．塑性変形の 様子。滑 っ た面 の 分子 だけ表示 してあ る。

また降伏 点が異常 に 高 い こ と に も気 づ くだ ろ うが、こ れ は 試 料が完全 結晶 で あ る こ とに 起 因 す る 。 以

下、と りあえず の 予備的シ ミ ュ レ ーシ ョ ン で 分か っ た こ とを、分か らない 点も含め て箇条書きの 形で

ま とめ て お く。

・ 弾性波 が 効 く よ う な中間領域で は、跳 ね 返 り係数 は お よ そ V4
’4
に 比 例 し て低下 す る。

・ 粒子ts　］ 00 万程度で は、粘性領域 （v ＝ O．　Ol か ら O，1 程度）に お い て跳ね 返 り係数 に揺 らぎが効 い

　 て くる。 揺らぎの 性 質の 解析は未遂行 。
Fluctuati 。 n　 theorem 的 なも の が 成 立 して い る可能 性 が

　 あ る。

・ 領域 1 ， 2 ， 3 の ク ロ ス オ
ーバ ー

をきちん と出す。とくに 1 − 2 間転移 を何が決 める の か を明 ら

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 一 89 −
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かにする 。 （現時点 で は降伏点にお ける 2 − 3間の 転移は 見えて い るが、それ もか な り不完全）。

5 ．跳ね 返 り係数の 揺らぎ

　前節の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で 見 た よ うな小 さい 系 で は跳 ね返 り係数が 揺 らぐこ とが分か っ たわけだ

が、そ の 性質に つ い て 少 しだ け考察す る 。 まず、以下に前節の よ り も か な り小 さい 系 （粒子数 420

0 の球）に つ い て 、跳ね返 り係数の 揺 らぎの 様子 （分布関数）を示 す。

ガ ウス 型か らは大き く外れ 、散逸が大き い 方に尾 を引 い た分布 に な っ て い る こ とが見 て 取れ る。また、

跳 ね返 り係数 が 1 を超 える場合も稀な事象 と し て存在 して い る こ とに も注意 された い
。 （グ ラ フ は跳

ね返 り係数 の 1 か らの ずれで プ ロ ッ トして あるの で 、定義域がマ イ ナ ス の 部 分が 1 を超 え る場合 とな

っ て い る）。今の 場合、跳ね 返 り係数 の 平均値は O．　984 程 度で あるが 、 揺 らぎが非常に大き い の で平

均値に は あま り意味がない 。で は 揺 らぎの 性質に つ い て 何 か い えな い か とい うこ と が ま ず思 うこ と だ

ろ う。

35

3025

20

1510

つ 02 　　　　
・OOl 　　　　　 O　　　　　 O．DI　　　　 O．02 　　　　 0．03　　　　 0、餌　　　　　0、05 　　　　0．田 　　　　　O．07

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 1・9

図 4　跳ね 返 り係数 e の 1 か らの ずれ （1− e ）。 原子数 4800 （半径 10の 球）、初速度 0。05、初期 温度 0．05。

点線は 平均値 o．0178 分散 0．ooo18 の ガ ウス 分布 。 （ま だサ ン プル 数が 不足 して い るが 、跳ね返 り係数

が 1 を超 え る場合 も観測 され て い る の が分か る）

　　非弾性衝 突とい っ て も全 エ ネ ル ギ
ー

は保存 され て お り、なお か つ 全運動量は壁 との 相互作用 の 前

後 で は保存量 とな る の だ か ら、位相空間で みれ ば全エ ネル ギ ー
と全 運動量 が

一
定 で あ る多様体間をジ

ャ ン プする平衡間遷移 と して と らえ られ る。た とえば fluctuation 　theorem は ハ ミル トン 系 の 状態遷

移 に っ い て 物 理 的な こ とは何 も言 っ て は くれな い が 、類似す る揺 らぎ と散逸を結びつ ける関係が こ の

よ うな系に お い て も何か し ら存在する の ではない だ ろ うか ？ 更 な る研究が 必 要で あ る。
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