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概要

計算機を使った物理研究が本格的に始まってかち約60年に詰る。当初よち統計

物理学研究に応用され、計算対象も平髄系から非平笥系へとひろがり、計算規模も指

数関数的な増加を見せている。このテキストでは、現在の計算機の能力を蕗まえ、マ

クロな非平賓現象に対しミクロな自由度わシミュレーションから迫ってみたいD コン

ピューターの中で、直接、非平衡状態を再現することにより、非平篠状態のより深い

理解や記述が得られると思われるからであるむ異体的な内容として、計算モデル、手

法の紹介かろはじめ、夢!として流件現象の再現、また極隠状況下での構造形成の問題

を取ワ上げるa

1 はじめに

前世紀中墳に電子計算機が実用北され、その進参とともに計算機を使った物理の研究が

盛んに行われるようになった。現代では、従来の物理学の方法論である実験および理論

に加えて、新たな方法論を確立したと言っても過言ではない。計算機を使った初期の研究

に、 1950年代のFermi、Pasta、むlamによる非線形格子系の計算がある。 [1]彼らの計算

機シミュレーションでは、理論が当時予測し得なかった結果をコンビューターが導き出し

たが故に、その後に大きな影響を与えた。また、同持期に AlderとWainwrightは、開j体

球や剛体円盤の、いわゆる分子動力学シミュレーションを行い、 [2，3]剛体的な相互作用

のもとで、胃液転移を発見した。これは Alder転移と呼ばれる。 Alder転移の発見は、粒

子一つ一つをシミュレーションすることにより、計算機内に棺転移現象を再構成したとい

う点で非常に重要である。 1 これらの研究以降、計算機を使った物理研究「計算物理学」

工このような簡単な系にもかかわらず、二次元における Alder転移の性覧はながらく議論ti.続いていた。し

かし近年、液体梧からHexatic相、 Hexatic担から冨栢への二次転移が二回おきるという Kosterlitz-Thouless-

Halperin-Nelson-Young (KTHNY)理論 [4，5，6]を示唆する大規模シミュレーシヨンの結果が得られ、議論
は収束に布かいつつある。 [7，8]
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は盛んに行われるようになり、現在、理論物理学・実験物理学と対比される第3の方法の

地位を確立している。

理論や実験にも碍手不得手があるように、計算物理にも他と比較して有利な点、不利な

点がある。例えば、実験物理と比較すると、実験にはっきものの制御しきれない要因を完

全に排除できるという利点がある。計算物理学では、計算機の中に系を再構成するため、

その中には人が寄せ鱒できない要因はなく、完全にすべてを制御下におくことができる。実

験的に実現できないような状況をも作り出せるのである。また、理論物理と比較するなら

ば、 Fermiらの研究にみられるように、理論が予開し得なかったことを発見することがで

きる。理論物理では、現象の本質老探るためどうしても様々なものを切り捨てる方向で研

究が進むことが多い。計算物理ではそれら切り捨てられたものもうまく吸収することがで

き、理論が捨ててしまったことで、実は本質的で、あったことを発見できる可能性があるの

である。利点をいくつか述べたが、当然、計婁物理にも不利な点がある。それは使用する

計算機の能力に限りがあることである。限りある計算機の能力の申で¥最大の或果を上げ

るためには、その計算機の能力に応じた問題を考える必要がある。ただ闇雲に計算携をつ

かって研究すれ試いいというものではないのである。

計算撲の進歩とともに、計算物理の対象とできる現象も変わりつつある。 JVIooreの法

則によると、 [9]計算機の CPUにあるトランジスタの数は二年で倍になり、実際そのペー

ス、もしくはそのペース以上で計算機の進歩は進んでいる。 Alderの時代、 1957年に誌

UNIVACやIBM-704という計算機を捷い、 1000個弱の粒子で熱平衡状態の状態方程式が

計算された。熱平窮状慈の計算は、弄平衡状態と比較すると時空の相関が短く、計算時間

が短くすむという利点がある。 Alderの103但が、 50年後の 2007年、 Glosliらが受賞した

Gordon Bell prizeの計算では、 2X 109から 62.5X 109個わ相互作用をする粒子と金り、計

葬識に至つては、 212992CPUをもっBlueGenejLというスーパーコンピューターに詰っ

た。 [10]そこで計算された現象誌、読体力学的な不安定性である Kelvin-Helmholtz不安

定性であり、編微分方程式で記述されるような不安定性を微視的な粒子モデルで計算した

ことになる。このように 50年の簡に、粒子数が約 1000万倍になり、ほぼMooreの法期に

従って計算規模が増大しているO また、計算された現象も、比較的計算時間を主要としな

い熱平模の現象から、計算時聞をお要とする非平衡現象へと変わってきている。

平欝現象の計算時間をおおざっぱに見積もってみよう。系の線形サイズをLとして、 3

次元で L3~こ比到する粒子数がある。また現象の時間スケールは局所的な緩和でよいとす

れば、システムサイズLから決まる時盟スケールに比べて、十分に小さな詩語スケール

で記述できる。よって、 L3の計算量が必要である。これと比較して非平欝現象では、現

象の時題スケールがどうしても系全体に影響が渡る時寵まで大きくなってしまう。これよ

り計算量は L4となる。このように非平衡系の現象を調べる方が、計算量がたくさん必要

である。計葬機の進歩を考えると、非平衝系がまさしく今世紀の撤視的シミュレーション

による研究のターゲットとなち、またようやくそのような現象を計算壌で調べることが耳
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能になってきたといえる。「計算機に使bれず、逆に計算機を捷うj為には、今こそ非平

衡現象の理解へ向けての計算物理学を進める時期であろう。

ここではわれわれは非平禽現象の中でも、特に流れや輪送現象、講造形成などの弄平衡

現象に注目する。これらの現象は、歴史的には連続体のモデルで記述され解析されてき

たーそもそも連続体の記述は、計算機がなかった時代に解析しやすく入が理解しやすいよ

うに作られたものである。しかし、今日の計算機の能力を背景とした大規模計葬の時代

には、もっと違った記述があっても良いはずである。そのような記述として、われわれは

連続体の挙動老ミクロなレベんの自由度でモデル化するという記述をとろう。連続体のモ

デんを使い、それをメッシュで、切って計算するという戦略もあり得るが、研究のターゲッ

トとして今までのような連続体の記述が難しい自由界面を含むものや、上で関に出した

Gordon Bell prizeの計算のように、界面の不安定性、自発的な界面生成などを考えれば、

われわれの立場の方が有利であろう。

このように、現象をミクロな自由度のモデル化から再現するという立場をとると、すぐ

に思いつくのが、いわゆる第一原理計算のような実在する原子や分子の運動をそのまま

計算する分子動力学法 (MolecularDynamics)であるひしかし、われわれ誌あくまで物の

種類にとらわれない物理を謂べたいのであるから、ミクロ自由度の詳細を忠実に再現し

て、マクロ現象を再構成することに興味はない。ミクロな富由度を抽象化し、それらか

らあらわれる物理現象ι興味があるのである。この点を強調するために、ここでは分子

動力学法ではなく、粒子動力学法 (ParticleDynamics)と呼ぶことにする。また連続体で

記述されてきたような現象を、自自に運動する離散的な自由度でモデル化するというと、

Smoothed Particle Hydrodynamics (SPヨ)(11)や、 MovingParticle Semi-implicit method 

(羽PS法)[12ぅ 13]などの Lagrange的なモデル化が思いつくが、これらは、元々の発想が

連続棒の方翠式を講たすように場を Lagrange的な連続体要素で離散化するということで

あり、あくまで連続体の方程式に従う離散要素をつかうのが前提である。よってはじめに

モデル化した連続体方程式をこえる現象を再現することは決してない。

ここで述べたような立場で、研究をおこなっているのは筆者とその共同研究者らのグルー

プだけではない。たとえばRapaport[14]は早くからそのような立場で研究を行い、いく

つかの或果を発表してきた。文献[15ラ 16]で誌、流体の自転不安定性である Taylor不安定

性をLennard-Jones相互存用の斥力部分のみをつかった桔互作用をする粒子系で、再現して

いる。また、文献 [17]で誌、対流にみられる Rayleigh-B白lardセノしを同じ粒子モデルで再

現しているG 連続体の取り扱いでは難しい気泡の発生から浩滅のダイナミクスを計算した

例もある。文献 [18Jで誌、 Lennard-Jones粒子系で計算し、 Rayleigh-Plesset方程式の記

述と比較している。また、文献 [19ラ 20]では、 Lennard-Jones粒子を用いた気泡生成と連

続捧記述をより詳細に検討している。さらには、連続体の記述では手も足も出ないと思わ

れる謹賀二重膜の運動や分離を、 Lennard-Jones粒子でモデル化した研究もある。 [21]そ

こでは、指費をLennard-Jones棺互作用をする 3粒子で程視化して記述し、摸の運動や分
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離を非常にうまく再現している。第一原理的な分子動力学法で誌計算量の観長からどうす

ることもできない系を、抽象化した詣質分子モデルを覆うことで非常にうまく夜り扱って

いる倒である。またこの研究は、ミクロ自由度で言己主されたマクロ自由度の運動を計算し

ているという点で、今後の非平議計費物理学の目指すべき方向を示しており、非常に興味

深い。

2 粒子動力学法:Particle Dynamics 

2.1 抽象的粒子モデル

粒子動力学法では、現象を再現するために最小の構成要素として粒子を用いる。粒子関

に相互作用を設定し、それを基本的には Newtonの運動方程式に従って積分することで、

粒子の運動を得、そこからマクロな挙動を再現する。粒子障の相互作用は、考えている現

象、再現したい現象に応じて遥切に決める必要がある。典型的には以下のようなものがと

られる。一つは副体的相互作用であり、粒子間の中心距離がある値以下になると、ポテン

シャルが無限大に発散するようなものである。ポテンシャんが無限大に発散するので、時

間差分型の運動方程式の解法では力が発散し計算できないが、事象駆動型の解法では容易

に運動方程式を讃分することができる。離{本相互作用を時間差分型の解法でも使えるよう

に制限を譲めたものとして理解できるのが、 Hertz聖の桔互作居である。 Hertz相互作用

は元々弾性体の接触エネルギーをモデル化したものであり、 [22]宜径σの三次元弾性尊同

士の接融に対し、中心開距離Tの時に

φ(γ) = E(σ_ r)5/2 、、BE
ノ

1
2
A
 

faaa
、、

という二体ポテンシャルが櫓くとする。 γがσより大きければ、接触していないとして相

互作用を O~こする。この程互作用ポテンシャルの係数である E 泣 Young率に比例し、こ

れを十分に大きく取れば隅体桔互作用に漸近する。

同日体栢互作尼や Hertz相互作用では、マクロな熱力学相としては流体栢と国相しか表

現できない。気相や液栢を表現するためには、ここに引力相互詐用を入れる必要がある。

もっともよく用いられるのがLennard-Jones相互作用であり、二体ポテンシヤlレとして
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(2) 

を用いる。エネルギースケールεや粒子車径σのパラメーターに分布を持たせると、ガラス

的な挙動を示したり、担分離挙動を示したりすることが知られているひこのLennard-Jones

相互作用はよくしらべられており、温度、密度、圧力に対する相関なども得られている。

その他現象に応じてさまざまなモデルが用いられる。関えばガ、ラス的な挙動を再現し

たいときに誌、 Lennard-Jones相互作用でも述べたが、粒子直径に分散性を入れたモデル
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を用いる。(割えば文献[23ぅ 24])また液晶などの振る舞いを再現したいときに誌、非等方

的な相互作用を取り扱わなければならない。そのとき誌、円柱や回転楕円体など球対稿牲

を破った様々な形をした粒子を患いることがある。(例えば文献[25ぅ26])高密度の現象を

取り扱うときに、間体や堅いヨertz相互作用だと田幸目の結晶性が問題になる。そのような

ときには、もう少し斥力老弱くしたソフトコア(斥力)ポテンシャルを用いる場合があるO

ソフトコアポテンシャんには幾通りか種類があるが、 Lennard-Jones杷互作吊の斥力部分

を取るのが一般的である。

2.2 積分法、境界条件、物理量の表現

ミクロ自由度である粒子の運動は、基本的に泣Newtonの運動方程式を解いて得ること

になるが、積分法や境界条件など工夫しないといけないこともある。積分法では、 Runge-

Kutta法などではなく、保存量が保存するようなシンプレクティック解法を用いた方がよ

い。それは粒子の軌道一つ一つよりも集冒としての平均量が重要になることが多いからで

ある。また、境界条件では、単純な周期境界や固定壁(ポテンシャル力で表現する)はも

ちろん、状況に応じて、温度制稽や化学ポテンシャル制静、圧力制御、シア髄嶺!などを行わ

なくてはならない。これらの詳細な技法は、入手しやすい以下の文献 (27うおう 29，30] ~こ

よくまとめられているのでここでは握り返さないことLこする。

またミクロな自由震から、マクロな場の量を言十算することが必要である。これらは、統

計力学や液体論にしたがって計算することができ、たとえば、数蜜度η(z)や、応力テン

ソルロαβ(z)は、

η(z) =与1
ゃ (Pi)α(Pi)β1 ゃ日αβ(z)=マ ) ¥r'tjUU::"tjP +ーラ f:/q:JJ

Vz ム~ mi . 2にム-' JQ"P 

。くj)

(3) 

(4) 

として計算できる。ここで、けま一つの徹/ト領域(棒積に)を指定するインデ、ックスであ

る。和LiEZは徴小領域zにふくまれる粒子で和を取ることを表している。圧力場の定義

でα，sはx，yヲzのいずれかを取り、 (Pi)aは粒子iの運動量のα或分を表すG また、 fLJは、

粒子tとjの間に動く力のa或分であり、 qy誌それらの粒子関の相対座標のβ成分を表

す。第二項の和誌、粒子tもしくはjが考えている微小額域の中に入っているときに和を

取り、二つの粒子が同時に入っているときは二重に数える。これは圧力場を運動量の輸送

で定義したことになり、機小額域の重心系が正味の運動量を持っているときは、その分

の寄与を引かまくてはならない。値の物理量も含め詳細誌様々な文献に挙げられている。

[31，32ヲ 33]
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Heat Bath with flow 

4m E口E}37-百2 5 u 一一・ー 一-t・'
国言ロ5 。一-・'

q.-tロ出削己 fE -E H 注ヨ
弘若 ILy 

一一. 同__..

しX

図 1:計算の設定

3 計算例

3.1 Karm三n渦

ここでは簡単なfJiJとしてKarm知混在発生する不安定性について計算したものを紹介す

る。計算の詳細は論文 (34，351 にある。二次元的な涜れの中に円柱の韓書物がまるるとき、

涜れの Reynolds数に応じて、円柱の後ろに請が発生し、その渦が剥離するという読体力

学的不安定性がおきる。これを開体円盤をつかった粒子動力学法で計算してみよう。

二次元長方議域中に約30万から 57万掘の剛体円盤を入れ、図 1のように境界を設定す

る。また系の中心に、円形の障害物を入れておしこの障害物老、入れたものとおなじ剛

体円盤を並べ国定したもので表現すると、シミュレーション上の手間が省ける。この状況

で剛体円盤粒子を流すと、 Reynolds数に応じて国 2のような流れのパターンを得ること

ができる。この計算における不安定化する Reynolds数は、定量的に連続体の解析や実験

と誌ぼ一致している。ところでReynolds数は、連続体の記述では方程式のパラメーター

として入るので自明であるが、今の場合3こは非自明である。それを決めるためには粘性

率を見積もる必要がある。粘性率は密度や温震が決まると統計力学的に決まるパラメー

ターであるから、例えば糠形応答理論を使えば事前に計算することができる。ここで泣

Poiseuille涜れを使って、そのときの速度プロファイルが放物線になること、その曲率が

粘性率と関係しているという事実を使って、事前に評価した僅を用いている。このような

マクロなパラメーターを事前に知り得ないのが、われわれの粒子動力学法の弱点の一つで

あるc

計算結果の定量性をさらに謂べるため、円柱にかかる抗力を計算しその鐘を燕次元北し

たものである抗力係数を求めた。その結果をプロットしたのが函3である。この図では、

実襟の実験でもとめられたデータ(曲隷)とわれわれの計算結果を横軸を Reynolds数にと
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(b) Re = 33 (a) Rε=6 
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(c) Re = 106 

図 2:流れのパターンのスナップショット。系をメッシュに切りその中に入っている円盤

の平均速度を流れの場と見なし、続分として表現した。
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りプロットしである。われわれの結果は二種類のマークがあり、それぞれ円柱表面での境

界条件が異なる。円柱表面での境界条件を語りなし (No-SlipBoundary)にとった黒丸の

データが、実擦の実験結果とReynolds数に対し二桁以上にわたり定量的に一致している

ことがわかり、この計算は実際のマクロ系の挙動を定量的に再現していることがわかる。

より大きなReynolds数に対して流れを調べようとすると、より多くの粒子数を用いな

ければならない。それは大きなReynolds数になるほど、流れに、より小さな講造が出来

るからであり、その講造を表現できるだけの粒子数が必要になるからである。ただ逆に言

えば、流れのパターンおよび定量的な振る舞いを再現するためには、原理的に~要だと思

われる Avogadro数掴の粒子辻必要ないということでもあり、再現したい現象に応じた粒

子数を準請すればよいということになる。

3.2 担分離夕、イナミクス

次の例は、ブルカノ式と呼ばれる火山噴火を模したシミュレーションである。 [36]ブル

カノ式噴火とは、日本では桜島や雲伯の噴火に見られるようなうえ山壌発であり、比較的粘

性の高いマグマが関与する。一般に火山の噴火に対してマグマだけではなくマグマ内部に

溶けている揮発性のガスが重要な役暫を担う。 [37]ブルカノ式噴火の単純化した物理的イ

メージ辻、よく振った炭重量飲料のふたをはずしたときの内部の飲料の噴出と重ねることが

できる。つまり、炭酸ガスの溶け込んだ飲料が蓋をはずしたときの減圧で発泡し、それと

同時に室料が噴き出すというものである。火山では、飲料はマグマ、炭議ガスはマグマに

溶け込んでいる水などのガスである。

ここではそのような噴火を粒子動力学法で再現してみよう。講成量子間の相互作用とし

て、 Lennard-Jones型のポテンシャルを援用する。 Lennard-Jones型のポテンシヤノレを用

いることにより、気桔、被相、匝根、またそれらの共吾など、マグマの夕、イナミクスに必

要な杷誌全て再現することができる。また、平衡系の性質がよく知られているので、パラ

メーターを選ぶときに無駄なシミュレーションを省くことができる。マグマとガスの物性

の違いは、 Lennard-Jones粒子のパラメーターを変更することで表現することにする。

系のダイナミクス老支配する 3次元N粒子系のハミルトニアンは、

N '1 _ N 

冗 =L~長十~L αρ刈qi -~I) 
i=l .0 i，j(候j)

(5) 

である。ゆ(γ)はLennard-Jones相互作用ポテンシャルである。また、各粒子の質量miと

してマグマ質量を単位 1とし、ガス泣 0.1を攻ることLこする。エネルギーの単位ε、長さ

の単位σはともに 1~こ寝ること Lこする。相互作用の前の係数向は、マグマとガスに対し

て栢互作用を変えるためであり、マグマに対して辻1を、ガスに対しては 0.1を取ること
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圏全二成分Lennard-Jones粒子系に:sける火山噴火を模した粒子動力学法のスナップ

ショット。濃い灰色がマグマ或分、薄い灰色がガス或分を表す。上から、噴火後t=却、

t = 170、t= 300、t= 400、t= 500の時期である。

にする。これでマグマ聞の相互作用はガス閉の相互作用に対して 100桔強く働くことにな

り、マグマとガス或分の物牲の違いを表現する。

初期状態として、マグマ成分とガス成分を混合した高温高密実とガス或分のみの低温

低密度の二つの領域に分け、それを時五日t=Oから時関発展させると、高温側から低温側

へ爆発が起きる。その際に、高密度部にガスの気泡生成が確認され、その気泡の成長が観

瀦できる。いくつか計算した物理量があるが、ここではそのスナップショットの結果のみ

を図 4に示すG 図4は、系の大きさ Lx= Ly = 120ヲLz= 864の結果であり、マグマ粒子

が3110400個、ガス粒子が794880留入っている。初期のマグマ潜まりの大きさは 240で

ある。これをみると、ガスの気泡がマグマの中2こある気指涜から、ガス涜の中にマグマの

液滴がある噴霧流への転移が再現されているo t = 300付近が気泡流ー噴霧流転移に対応す

る時間である。また噴霧流に転移したあとでも、気泡わ或長やマグマ液濡の構造の変化な

どが見られる。この規模の計算ではマグマのクラスター解析なども可能になり、噴霧流転
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移後からマグマクラスターの数が増えることや、クラスターサイズ分布がべき分布になっ

ていることなどがわかっている。

このように栢分離と流れが結合したような現象は、粒子動力学法で簡単に再現できる。

このような現象を連続体のモデルで再現することはやってやれないことはないだろうが、

粒子動力学法では容易に計算できる。

3.3 その他

ここではふれなかったが流体桓と固相の共存系の熱伝導や、シアと熱伝導が結合した

系、気液界面講造や、気液界面での熱輪送などの計算も粒子動力学法をもちいて行うこと

ができる。 [38ぅ39，40，41]相互作吊が単純であり、起きていることのすべてを計算するこ

とができるため、現象を研究することはもちろん非平衡の原理を研究することEこも粒子動

力学法を喪うことができる。

4 まとめと展望

このテキストでは、ミクロな岳由度を抽象的な粒子で表現し、それらの集盟運動として

のマクロな非平横挙動を計算するという粒子動力学法に注目して解説してきた。計算機の

能力の発展とともに、単なる非平衡現象の計算だけではなく、将来的にはミクロ自出度で

講成された複数のマクロ自由度の障の競合ダイナミクスなど、真のマルチスケールシミュ

レーションが可能になるであろう。 21世紀、計算機を徹底的に活用することで、あらた

な計算統計物理の道が開けることを願ってやまないG このテキストが、このゼミを語講し

た皆さんの今後の侭かの役に立てば幸いである。
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