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　　ソ フ トマ ターなどのように複雑な空間構造を有す る系を計算機で探索するにあたり、その大き

な障害 となる もの の
一

つ が境界条件である 。 系の 自発的な空間秩序に抵触しない 境界条件を 開発

す るこ とが、複数の特徴的長さを持 つ 高次の空間構造を探る上で 不可 欠で ある 。 本研究は、バ ル

クの情報を元に して最大エ ン トロ ピ
ー
法 （MEM ）に よ っ て空間パ タ

ー
ンのフ

ー
リエ 級数の振幅を

求め、境界部分の 情報を外挿する もの である 。
こ の方法は従来の 方法の 弱点を原理的に克服する 。

今回は 、
バ ル クの情報を入力と して与え たときに、MEM によっ て出力 した外挿が適切である こ と

を示す 。

1　 1ntroduction

When 　performing　numerical 　si皿 ulation 　to　study 　spatial 　sむructures 　of　so 飩 condensed 　matters ，

the　treatment　of　the　boundary　condition 　is　one 　of　the　most 　di伍cUlt 　problems．　Suppressioll　of 　the

finite　size 　effect　is　an 　essential 　missioll 　to　equilibrate 　complex 　structures 　with 　multiple 　intrinsic

lengthscales
’
．　 Parrinello　and 　Rahman ［ll　developed　a　constant 　pressure　numerical 　scheme 　by

adjusting 　the　size　and 　shape 　of　the　simulat1on 　box　using 　the　periodic　boundary 　condition ．　Such

amethod 　is　success 血l　in　reproducing 　Patterns　wi 七h　a 　single 　periodicity，　but　is　not 　co 皿 patible　for

the　systems 　with 　multiple 　incommensurate　periods．　Another　solution 　is　to　introduce　a 　specially

modi 丘ed 　dynamic 　equation 　fbr　the　boundary 　sites ［2］．　 However ，
　the　validity 　of 　this　method 　is

limited　to　nearly
』
equilibrium 　systems ．

　　Here　we 　propose　an 　aユternative　boundanry　scheme 　makillg 　use 　of　ma ）【imum 　entropy 　method

（MEM ）．　The 　MEM 　gives　the　most 　probable　Fc｝urier 　spectrum 　of　the　whole 　system
，
　with 　whidh

we 　can 　calculate 　the　informatiQn　of　the　boundary 　sites ．　 In　this　presentation ，　we 　demonstrate

that　the　extrapolated 　boundary　informa七ion（output ）reasonably 　reproduces 　the　original 　bulk

information（input）。
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2 Method  and  Result

As a  simple  example,  we  consider  a  single  order  parametet V, The  bulk region  (delloted as  B)

and  the bouiidary region  (denoted as  b) areas  are  defined in Fig,1, Our missioll  is to estimate

the most  probable  infbrmation alt(r  E BUb)  from the bulk information ip(r E B). We  introduce

the following MEM  free energy
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ancl  minimize  this free energy.  Here the first term  is a  penalty for the difference between th and  cb
with  an  error  scale  6, and  the second  and  third terms are  entropy  associated  with  the  uncertainty

of  pridiction of  the structure  outside  the bulk area.  The set  of  planar wave  modes  {k.,k.} is

determined according  to  the  bulk Fburier spectrum.  This kind of  MEM,free  energy  form and  the

value  of  the entropy  coeMcients  aft., crl.can  be derived using  the Gauesian random  field rriodel

[3]. By  choosing  an  appropriate  set of  {aCk.,al.}, we  fincl that  the  extrapolation  of  the  order

parameter  towards outside  of  the bulk works  for various  typs of  the input bulk morphologies,

such  as  a  Model-A-like disordered pattern, a  lamellar structure  with  a  single  periodicity, and  a

checkerboard  pattern.

   In this work,  we  hewe confirmed  the eficiency  of  the MEM  approach  to the boundary  con-

dition problem  for static  structures.  Our next  study  shal]  be directed to dyiiamic patterns

envolving  time.
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                Fig.1. Extrapolations of  orderedldisordered  patterns
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