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概 要

我々は時系列データから帰納的に熱力学を構築することを提唱する｡ 近年の統計

科学や人工知能の発展を利用 して時系列データから数理モデルを構築 し､定常確率分

布から有効ポテンシャルを定義 し､関本 ･佐々の理論を用いて熱力学を帰納的に構築

する｡ 定常確率分布から有効ポテンシャルを決めるので､実際の熱を持たない系に対

しても熱力学的理論を構築できる｡我々は原子炉の中性子雑音データから自己回帰移

動平均モデルを同定 し､制御棒の変化を外からの仕事 と見なして､その応答を計算 し

た｡熱力学第2法則に対応 して過剰発熱が実際の時系列データから測定された｡

1 背 景

現在コンピュータの目覚しい発達によって巨大なデータが蓄積されている｡ この

巨大データ ･ベースから如何に有用な規則や法則を取 り出すかが重要な課題になって

いる｡最近人工知能や統計科学を用いた規則発見が試みられている[1]｡この論文では
時系列データから帰納的に熱力学を構築することによって､データから統計法則を導

くことを試みる｡

時系列データからの帰納的熱力学は､定常時系列が存在する系に対 して､外部操作

やパラメータ変化を香 ったときの応答を記述する｡それは3つの部分からなっている｡

(1)時系列データから数理モデルを構築｡

人工知能や統計科学の技巧を用いて､時系列データから数理モデルを構築する｡例

えば自己回帰移動平均モデルやカルマン･フィルタを用いた状態空間モデルなどの線

形モデル｡ニューロン ･ネットワーク､再帰写像などの非線型モデルがある｡ この論

文ではAICを用いて自己回帰移動平均モデルを時系列データから同定する【2]｡
(2)定常分布からのポテンシャル導入｡

外部操作がないときに定常時系列が存在する系を対象にする｡定常確率分布を数理

モデルから求める｡数理モデルからの解析的導出が難 しい場合はまたは数値的にデータ

から求める｡このとき我々はボルツマン分布との類似から有効ポテンシャルU(X ,α)､
自由ポテンシャルF(α)を､定常確率分布 ps(X,α)から以下のように定義する｡

Ps(X,α)-explF(α)-U(Ⅹ,α)]

ただし適当なパラメータ値と座標値を規準 として有効ポテンシャルU(x,α)をOと定
める｡この不走性はエネルギーと同様のものである｡
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経済系や生物系のような非物理系においても､このように定常確率分布から有効

ポテンシャルを導入することができる｡このように導入されたされた有効ポテンシャ

ルは､外からの操作に対 して物理系におけるエネルギーと同様の役割を演 じる 【3】｡
(3)関本 ･佐々理論から熱力学構築｡

関本 ･佐々理論 [4]は熱力学をランジュバ ン方程式から再構築 した理論である｡ラ
ンジュバ ン方程式 を力の釣 り合いの式 とみなすことで､エネルギーの保存則を導出､

熱を系から熱浴への反作用のする仕事 と解釈することで､見事に熱力学第 2法則を再

構築することに成功 した｡我々は離散時間のランジュバン方程式 と呼ぶべ き自己回帰

移動平均モデルに､関本 ･佐々理論を適用することで熱力学法則の導出を行 う｡

2 試験用零出力原子炉からの時系列データへの適用
我々は最初の試み として､外部中性子源をもつ試験用零出力原子炉からの時系列

データ-の適用を考えた｡その理由は､(1)熱力学構築が可能なランジュバン方程式

タイプの､有効な数理モデルが既に存在 していること｡すなわち零出力原子炉である

ので一点炉近似動特性方程式系 【6】として見なせる｡(2)原子炉のシステム同定に､
時系列データ解析からのARMAモデルの適用が成功 していること｡(3)揺 らぎ循環

が存在 していること[5]｡が挙げられる｡

(1)一点炉近似動特性方程式系

一点炉近似動特性方程式系 [6]は､連立のランジュバン方程式のモデルである｡

dn/dt-(p-β)/A･n+∑ 入iCt+S+Eo(i)
i

dCi/dt-βi/A*n-AiCi+Et(i) i-1,2,-

与こで､"n:中性子濃度､Ct:i番 目の先行核濃度､Eo(i),Ei(i):ホワイ ト ノイズ
β-∑βi:仝遅発中性子比率､A:即発中性子寿命､入i:i番目の先行核崩壊定数､S:
外部中性子源からの中性子流､〟:反応度である｡

これらのパラメータ間の関係 として､即発中性子寿命は先行核寿命に比較 して非常

に短いことβ/A≫ Ai､ また仝遅発中性子比率は反応度に比較 して大 きいことβ≫ p､

があげられる｡反応度 pは負であるが､外部中性子源 Sとバランスして中性子密度が

一定な定常状態に移行する｡反応度 pを微妙に調整することで原子炉の出力を調整で
きる｡

系の時間発展はノイズが入った場合､定常状態の回 りで揺 らぎ循環がおきる [5】｡
一点炉近似動特性方程式系はランジュバン方程式系であるので､ポテンシャルの概念

を中性子雑音に導入することができる｡このとき外部からの制御棒の変化による反応

度 βの時間変化は､熱力学における外部からの仕事 (オペレーション)W に対応する｡
(2)ARMAモデルの導出

時系列データから同定される離散時間のモデルとして､我々は実際の時系列データ解

析や制御で用いられているARタイプ･モデルを念頭に置いている[2]｡ARMA(na,nc)

モデルは､時系列 x(i)についての数理モデルで

x(i)+alX(i-1)+･･.+anal(i-na)

-coe(i)+cle(ill)+･･･+cnce(i-nc)

で与えられる｡e(i)は時刻 tの規格化 されたホワイ ト･ガウシアン ･ノイズである｡

我々は 1991年 11月に行われた近畿大学原子炉 UTR-KINKIの実験データを

用いて解析を行った｡定常状態での中性子雑音時系列データは､カットオフ周波数を

500Hzにセットしたローパスフィルタで事前に処理 し､サンプリング周波数 48
kHzでサ ンプリングしたものを､デジタル信号に再サンプリングしたものである｡

非定常状態でのデータは､カットオフ周波数を500Hzにセ ットしたローパスフィ

ルタとカットオフ周波数を0.1Hzにセットしたハイパスフィルタとで事前に処理

している｡我々はさらに､オリジナル ･データに高精度ローパスフィルタで再処理 し

たものを用いた｡
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中性子雑音時系列データとして､反応度がそれぞれp--2.19番,
-1.25番,-0.729番,-0.588番,-0.289番の場合の定常状態でのデータと各定常状態

間の非定常状態のデータが記録されている｡ 総データ数を3,000づつの 50組に分け

て対応するARモデルとARMAモデルを求め､統計的に評価 した｡赤池情報量基準

(AIC)[2]を基準に統計的に評価するとARMA(2,2)p--0.289番を除いて最小の AIC
を与えた1｡ARMA(2,2)での具体的な係数値は以下のようになった｡

〟 -2.19 -1.25 -0.729 -0.588 -0.289
α1 0,2688 0.1653 0.0319 0.0519 -0.0485
α2 -0.3975 -0.5097 -0.5274 -0.5586 -0.5546
C1 0.7013 0.7419 0.6710 0.7090 0.6559
C2 -0.1242 -0.1080 -0.1216 -0.1165 -0.1133

ここで cl1-C1/co､ C12-C2/coである｡ coはデータの分散から直接決定された｡
(3)ARMAモデルからの熱力学的理論

(i)定常確率分布

ARMA(2,2)モデルを2次元のベクター ･モデルに書 き換える｡

Ⅹ(i)-Ax(ト 2)+Coe(i)+Cle(ト 2)

XT-(I(i),x(i-1))､そして行列 A Co､C1は以下のように与えられる｡

co-(C.o
C1~α1Co

A- (-_a2al'a芋 一aa;a2)

i-coalCo) cl-(C2-CID

C2~α1C1 ~α1C2
行列 Aの2つの固有値が､2つの指数関数的減衰モー ドに対応する｡

ARMA(2,2)モデルにおける確率分布関数の時間発展を考える｡モデルの線形性か
ら確率分布 として次のような正規分布､

P(x,i)-
il ∵il

exp[一三Ⅹ･坤 )~1Ⅹ】
Jdet(27TR(i)))̀Lr L2

を仮定すると､確率分布関数の時間発展は､共分散行列の時間発展 として記述される｡

R(i)-AR(i-2)AT+C.C.T+CICIT+CIC.TAT+AC.CF

パラメータa-(α1,α2)､C-(co,C1,C2)が時間に依存 しないとき､ARMA(2,2)
モデルは定常分布を持つ｡定常分布の共分散行列は以下の方程式を解 くことによって

求めることができる｡

Rs- ARsAT-cocoT+CICIT+cICoTAT+ACoCIT

連立方程式 として､定常解をMathematicaで解析的に求めることができる｡

(ii)熱力学的理論
･有効ポテンシャル

有効ポテンシャ)i,U(X,a,C)と自由ポテンシャルF(a,C)を､定常確率分布ps(Ⅹ,a,C)
から以下のように定義する｡ ′

Ps(x,a,C)-explF(a,C)-U(X,a,C)]､

1-点炉近似勤特性方程式系は連立のランジュバン方程式のモデルであるから､関本 ･佐々理論によって熱

計法則を与える｡一般にローパス･フィルター等で時間の租視化を導入すると､観測している系と背後の熱
浴との関係が変化して､いままで測定していた自由度が観測している系から熱浴側に移ることになる｡この
ように時間の粗視化のスケールや解像度に応じて､いろいろな階層のレベルでの有効理論が構築される｡
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ここで､a-(al,a2)､C-(co,C1,C2)｡共分散行列 Rsを用いると

F(a,C)--logldet(27TRs(a,C)]/2

U(x,a,C)-x･Rs-1x/2

RsIlll-Rs1212-(1-a2)((1+a2)(C･C)-2alcl(cO+C2)
十2(a12-a2-a22)coc2)/D､

Rs-112-Rs1211-(1-a2)(al(C･C-2a2cOc2)
+(1+a12-a22)(-cocl+alcOc2-clc2))/D､

D-(C･C -a2cOc2+(1+a1-a2)(-cOcl+alcOc21C1C2))
(C･C -a2cOc2+ト1+al+a2)トcOcl+alcOc2-clc2))

･熱力学第 1法則

熱力学第 1法則は､

AU=W+D

ここで仕事 W と散逸 β は連続時間で定義 される｡ しか し測定 される時系列データは

離散時間上の情報だけを含むし､そのデータから同定 されるARMAモデルも離散時

間上に定義 される｡我々は確率分布関数は時間に関 して解析関数であ り､Lagrangeの
補間公式で近似されると仮定する｡実用上､上の定義式の積分を数値積分 との対応で

離散時間上での和で近似すると､台形公式に対応 して､

lγ～

D～

Tg/

Til/

dxlU(i+I)-U(i)]lP(x,i+1)+P(x,i)]/2

dx[U(i+1)+U(i)][P(Ⅹ,i+1)-P(X,i)]/2

と近似 される｡ さらに精度を上げるためにはシンプソン公式等 を用いればよい｡

･準静的過程での仕事

このとき確率分布関数はその時刻のパラメータに対応する定常分布になるから､

W QS-F(T)-F(0)

準静的過程での仕事は始状態 と終状態の自由ポテンシャルの差で与えられる｡

･近準静過程での仕事

近準静過程での仕事は､ARMAモデルが成 り立つという仮定のもとで計算できる｡

近準静過程での仕事 wARMAは準静的過程での仕事 wQSより大 きく､

△WARMA≡WARMA-WQS≧0

となることを示すことができた｡[1】参照｡

･実験での非定常過程における仕事

実験での非定常過程では簡単なARMAモデルは成 り立たない｡試験用原子炉にお

ける制御棒の変化は局所的なモー ドで励起するために､より大 きな過剰発熱が期待 さ

れる｡ 以下のような不等式が非定常過程における仕事 wEXについて期待 される｡

△WEX≡V EX - WQS≧△W ARMA

(iii)試験炉データからの仕事の計算
試験炉データからの仕事の計算において､(1)係数パラメータは時間について線

形に変化する｡ (2)我々はアンサンブル平均 を時間平均で近似で きる｡ すなわち反

応度 p(i)が非常にゆっくりと変化 し､相関時間の範囲で p(i)が一定 と見なせる場合､
単一の時系列の時間平均で近似できる｡ と仮定 した｡この時､試験炉データからの仕

事は非定常時系列データの時間平均 を用いて､

wEX～∑ [響 x(i)2. 響 x(i)I(i-1)
t
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と近似できる｡ 同様にARMAモデルによる人工データから､同様にWARMAも計算
される｡

我々は実際の実験データとARMAモデルの数値シュミレーション･データで解析

を行った｡結果は以下のようになった｡

〟 -2.19番うー1.25番 -0.588$1 -0.289番

WQS -0.8587 -0.8616
AWARMA 0.00007 0.00015

AW EX 0.1035 0.1622

この結果は我々の期待 した関係式と一致 した｡△WARMAは非常に小さい値なので､

スケーリング性 △WARMA-1/Tを用いて見積もった｡すなわちパラメータ変化を1
00倍にしてシュミレーションをして求めた値を1/100した値で見積もった｡△WEX

が △WARMAに比較 して非常に大きいことは､実験での非定常過程ではARMAモデ
ルと比較して 1000倍程度の長い時間相関が存在することを意味 している｡

3 結論
この論文で我々は帰納的熱力学を実際の原子炉の中性子雑音に応用 した｡詳細釣

り合いが破れている故に､有効ポテンシャルは維持発熱を繰り込んだものとして定義

された｡我々はデータを解析することで過剰発熱､すなわち熱力学第2法則を確かめ

た｡この時過剰発熱は､定常状態から励起した状態の寿命としての意味を持つことが

わかった｡

我々は化学データの時系列からの帰納的熱力学を構築を試みている｡ 最近の技術

の進歩からマイクロ ･スケールのビーズやDNA分子の運動を直接測定できる状況に

ある[7]｡どのスケールで我々が系を観測するかが重要である｡このようにして構築で
きる帰納的熱力学がマクロ ･スケールの化学熱力学とどのように関係するんかが興味

深い問題である｡
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