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1既要

熱力学・熱平衡統計力学の出発点が f熱とは何かjという標題であるように、 f熱がどのように伝わるかjという問
題は非平告書状態の理論の出発点であった。この問題に対する最初の成功は、 19世紀初頭のフーリヱによる熱の理論

である。以来、熱伝導を分子運動に結び付ける研究が営々続けられた。その努力が実り、今日では熱伝導・電気{云導

や涜体粘性といった線形非平衡現象を、骨子運動から再構築することが可能となった。これ拡散逸揺動薦係、線形応

蓄、久保公式といった現象論的な理論と、計算機の発達とが梧侯つての或果である。この成果を踏まえ、現在の統計

力学では非線形非平欝現象の研究が、本格化している。本サブゼミでは、線形非平衡現象に対する近年の研究について

計算機シミュレーションを中心に鱈介し、各論的に或果が挙がり始めている非線形非平欝状態の研究に進む。さらに

非線形非平衡状態の物質を組み合わせることにより、護雑多様な機能をもったシステムに~j達できると期待される。

計算機や纏胞がその備である。こうした畠律的なシステム(領体〉の集冨が、分子の誕遣しうるE視的立状態の 1つ
の橿点と考えられる。個体集団、たとえt;;f生態系や軽j斉帯場といった系が自律的に多様性を維持し続吋るのかという

このスケールでの現在の懸案についても議論する。

1 はじめに

物理学誌要妻還元整の学問として要素を探求する強力な方法論をもっている。と同時に、分解した要素から全体を

再講成する方法論でも優れた伝粧を持っている。これが統計物理学である。こうした分析的手法と続計物理学的手法

とを穫って 19世紀に確立した現代の恵子論法、物質が分子からなることを明らかとした。 20世紀中には種々の原子・

分子を操作する技術にも嘉達したことを受けて、今世紀に入って科学技術諸分野で諸現象の分子からの再検討が進め

られている。開えばナノ、バイオ、 ITの三大柱すべて、分子スケールを出発点とする科学技術である。そして統計物

理学の成果は、分子集団の性質を活用しようというこうした研究を支える、最も基本的な知見となっていると考えら

れる。

統計物理学では物賓のふるまいを分子の性費や運動に帰着させることを目標に講力的な研究が進められてきた。そ

の結果、熱平禽状態は十分に確立し、線形非平衡状態の現象論(緩形非平衡熱力学・鎌形応答理論・久保公式)と合

わせて、毘体諸科学、物性諸科学が生み出された。また隷形非平禽状態と分子運動との関係も解拐され非線形非平衡

状態の研究も進められており、このあたりが現在の到達点といえよう。

今呂、いわゆるムーアの法闘を超える損算速度の成長をし始めた計算機の助けにより、統計物理学のこうした歩み

も急加速した。 2011年より運用がはじまることが期待されている 10PFLOPS級の計算機では、 lモルの譲算、すな

わちアポガドロ数NA = 0.6Y = 6 X 1023屈の演算が実現可能となる。計算機自身はさらに或長を続けることが期待

され、 EFLOPSから ZFLOPS殺の計算機が普及した暁にはモルスケールの譲算も日常的となろう。人間スケールの

物質中の分子数を特撮づけるのがアボガドロ数であることを考えると、こうしたアポガドロ数回η演算を実現する計

算機(アボガドロ殺計算機)は分子レベルからの巨視的物費の設計のための道具としての活躍が期待される。
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シリコン結晶を単なる国体としてとらえるのに留まるのではなく、シリコン京子の集合体としてとらえ、個々の原

子スケールレベルで不純物・酸化摸・導体を作りこむことにより集積回路を実現された。そして今日、同様の可能性

のあらゆる物賞での模索が推進されている。その果てには、例えば流れるJIIを見、風を感じたときに、それを単なる

流体としてとらえるにとどまらず、莫大な数の水分子や空気分子の運動として自在に活用・制御することiこよ母、新

しい可能性が拓かれるかもしれない。こうした段階に向けて、分子運動と分子集団との関係の理解が不可欠である。

2 分子から巨視的な現象へ

分子運動から巨視的な現象を考える擦に、複雑な分子模型を使う必要は必ずしもない。対象とする現象を再現する

最も簡単な分子模型を費えば十分である。一口に分子といってもさまざまである。ナノメートル程度の大きさの単嘉

子分子から、数十・数百ナノメートル以上の高分子・蛋由貿などまである。分子関の相互作用も、球対称のs、渡的な

ものから複雑な多捧相互作用などまである。しかし最初に考えるべき辻最も簡単な状況で為る。複雑な構造や語互作

思を考える訴に、考えたい現象を実現する最も欝単なもの誌なにかを考えるのである。

最も簡単な芳子摸型といっても、理想気体分子摸型は不適当である。相互作活しない粒子模型では、熱平衡状態の

実現すらできない。剛体球やレナード・ジョーンズ粒子のような球対称な2体語互作用をする粒子を分子模型として

使えば、分子運動から基本的な巨視的現象を再現することができる。

関5体球は熱平衡状態で冨体語と流体相の2椙とを持ち、密度により両相関を梧転移する。剛体相互作用のポテンシャ
ル関数辻ゼロまたは無援大の値をとるとして記述されるので、エネルギーの尺震がないことに留意されたい。温度変

化法時開尺震を変化させるだけである。剛体球系には気体梧・液体栢の区加がないが、レナード・ジョーンズ粒子は

国体・気体・液体の物賞の三態を讃えている。レナード，ジョーンズ粒子の場合は、必要最小課の距離以内の相互作

用のみを考える、いわゆる「ポテンシャルカットオフ付きのレナード・ジョーンズ粒子jを使えば十分である。物性

物理学では開体球はコロイド粒子、レナード・ジョーンズ粒子は希ガス分子の摸型として使われることが多いが、以

下では単に簡単な分子の理論模型とみなすことにしよう。現象の尺度が分かちやすくなるように、栓子の直径あるい

は平均粒子罰距離を 1nmと考えて議論を進めることにする。

計算機シミュレーションに際しては、こうした 1粒子当たり数百バイトの記寵領域を要する。座標・運動量や力の

成分の他に、近くにある粒子の表やこの作表のための作業領域のためである。蛙競差分法・ヴェJレレ法などの正準差

分方程式などを用いて運動軌道を近似計算して窃くが、言十葬の誌とんどを力の計算が占める。富体流体の転移密度あ

たりで辻、上記の欝単な粒子摸型を使うと 3次元で大体数百から数千演算ぐらいで1粒子に作用する力が計算できる。

1対の桂子爵に作罵する力の計算に 10から 20譲算程変で、樹体球模型で詰 lつ粒子は 10程度の粒子と相互作用し、

またレナード・ジョーンズ粒子は 50から 100粒子程度と相互作用しているからである。

計算機シミュレーションに捺しては、さまざまな工夫が必要になる。例えば主記壊と CPじコアとの間でデータが

スムーズに転送されるように、キャッシュ記壌の有効活用に留することが挙げられる。また、枝子関相互作用が短距

離なので、並列化も平易である。今日のトップエンドの計算機は多数の計算ノードを通信ネットワークでつないだ講

造をもつが、こうした許算機の性能も比較的容易に引き出すことができる。

以上のように分子模型 lつ・時開ステップlあたり、おおざっぱにまとめると 500バイト・ 2000演算を要する。も

ちろんこれは模型やパラメー夕、作譜の工夫により 2、3倍あるいは 1/2、1/3程度の幅を持つ数字であるが、認どほ

どに工夫したプログラムで比較的容易に実現した実績に基づく数字でもあり、信頼できるE安となる。 1粒子のデー

タ辻近撲の粒子についての計糞でも使われるので、近くの桂子の産標データがメモワー上でも近くのアドレスに配置

されているとキャッシュが有効に活用されて実行速度の向上が見込まれる。

今日の許算機の CPUコアは 10から 20GFLOPSの潰糞性能を持つので、コアあたり 5百万から 1千万粒子在度を

更薪できることになる。 1TFLOPSのクラスター計算機であれば5穣粒子程度を、来年にも運用が始まると期待さ

れている 10PFLOPS級の計糞機では 5兆粒子程度を更新できることになる。

以上を踏まえ、低密度・高密度過ぎない司常的な物震の示す現象を念頭に、分子かち複雑な巨視系・巨説現象にい

たる道程を表2にまとめる。この各階暑を以下の節で説明する。
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分子数 大きさ 現象論や例 必要な計算性能

数額~103 数nm 熱平衡状態、素材 MB.話FLOPS

~1003 100nm 親形非熱平衡状態、受動デバイス、層読 GB' GFLOPS 

~1 ラ 0003 1μm 非線形非平衡状襲、能動デバイス、乱流 TB. TFLOPS 

~10， 0003 10μm 複雑なシステム、細胞・プラント PB' PFLOPS 

表 1:分子運動から複雑な物質・システムまでの諾層

3 熱平衡状態

系の中に 1分子がいない、あるいは分子爵衝突の題稿が無視できるほど密度の低い系の場合には、分子と境界との

桓互作罵や外場の形状により系のふるまいが決まる。こうした状況は、到えばプラズマ物理学で重要となるが、通常

の物質では分子関衝突が最も短時間の力学事象である。常逼常在の典型的な状態では分子の速さが数百 m/s、分子掲

E至難が数 nm程度なので、分子関衝突は 1[nm] / 100 [m/s] = 10 psぐらいとなる。気体では分子関距離がもうー桁

ぐらい大きい。こうした分子間接突の詩間よりも長い時間での系のふるまいを考えることが第一歩となる。といって

もナノ秒程夏以上でというまだ十分に短い時間でではあるが。

分子は恋意的な初期条件から運動をは己めても、鋳突にf半う軌道の変更が大きいため数回の篭突の後に定常分布に

至るとみなしてよいことが知られている。この定常状態は熱平衡状態に桔当する。熱力学は通常、無限債の分子が入っ

た無隈に大きい援限(熱力学的譲隈〉を扱うが、有限の大きさ・有課留の分子の場合にはもちろん平均的なふるまい

からのずれ、すなわちゆらぎを伴う。定常分布辻ゆらぎも含めて正しく記述する。これを最も簡単でまたそれだけに

基本的な系を例として、以下で具体的に説明しよう。

正方形の容器の内部に N個の需j体円盤粒子を閉じ込めた系を考える。粒子需はもちろん、容器の壁とも完全弾性蕎

突をするとする。また粒子の思転自由度は考えないものとする。容器の辺に沿って z輔、ジ軸を耳支払粒子的 =1ヲ

2， 3，・"， N)の庫壌を ri= (Xi， Yi)、速震を Vi= (vx，幻 Vy，i)とする。
N=l、すなわち 1粒子の場合には粒子需の箸突はなく、粒子は容器の壁と箸突を繰り返す。この時、速度分布iま

いつまでも初期条件に核存し続け、普遍的な持畿はみられない。しかし位置はどんな初期条件からでも、確率1で系

内に一議に分布するようになる。拐期速度の成分 Vx，i，Vy，iの辻が有理数の場合には題期運動になり一様分布しないの
であるが、有理数比になる確率誌零だからである。

2粒子以上 (N三2)の場合には、等重率の原理に詑って初議条件によらない位量分布、速震分布になる。 f立置分
布は系内に一様である。すなわち2粒子以上の場合、系は衝突時聞について粗視化するとミクロカノニカルアンサン

プル(小正準アンサンプル)に従い、熱平衡状態が実現することになる。粒子数をあまり大きくすると粒子は流体か

ら国体に梧転移してしまうが、ここではNは粒子が流棒棺に留まる程震にとどめて考えている。

速度分布は速度空間中の等エネルギー集合に一様になる。等エネルギー集合は

N 

ZZ♂=Z(む3，l十U21+U12十UZ2+ 十む+む)=E  (1) 

を満たす点の集合なので、 2N次元中の半径J2E/mの球菌となる。この分布を、 1つの粒子の速さり=Ivlを指定
したときの分布、すなわち I粒子の速さの分布関数に書き換えると、

{ / ~， N-2 

J CN' V (1ー弓皇子) (V壬2Elmの場合)P
N
(吟={ ~ lV ~ ¥ ~ 2E ) 

l 0 (り >2E/mの場合)

となる。ここでCNは規格化定数である。

以上、簡単のため2次元の場合を考えたが、 2次元以上でも関様である。 d次元 (d三訟の場合は、

( CN d • vd-1 (1-~~ '¥ [d(N-l)-2J/2 
} 一 (1-~~ r' '" (むさ2Elmの場合〉PN，d(V) = < ~H ，a ~ \~ 2E) 

l 0 印>2E/mの場合〉

(2) 

(3) 
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となる。この分者関数が少数自由震系の熱統計力学の出発点となる。この分有関数はいわゆるレニ・ツアリス分布と

呼ばれるものである。ここでEjNおよび粒子密度を一定に謀って N を無摂大とする熱力学的謹隈をとれば、これち

の速度分布関数辻マクスウェル分布にな号、ボ、ルツマン分布が実現する。

N を無限大にしなくとも、 5から 10ぐらいでこの分布関数の形は誌とんどマクスウヱル分布に晃えるので、 5鑓

から 10舘程震からなる部分は局所熱平禽状態を実現すると期待してよい。とはいえ 2次転移点〈臨界点〉近くでは

相関長が伸び、熱平衡構造がもっと大きなスケールに影響を与えるようになる。また l次転移点近くのとステリシス

内では、梧境界でのロスと単相でのゲインとのバランスによって決まる大きさが本糞的となる。

制体丹盤(殺)粒子以外の系で辻、分布関数の解析的な扱いは困難であるが、やはり同様のふるまいをする。闘体

ポテンシャルの場合よりも相互作用の到達範囲が広いと、局所熱平衡状態を実現する大きさも部体の場合よりも大き

くなるが、短距離相互持用の場合にはいずれにせよ 103程度も用意すれぜN無限大の熱力学でほとんど記述される
のである。

こうしたことから簡単な分子模型を沼いた場合に 103程震が局所熱平衡状態の大ききとなることが結論される。こ

れが表2の最初の行の意味である。

4 線形非平衡状態

温度差・化学ポテンシャル差・ずち運動などの外力により非平禽状態に維持すると、物実やエネルギーなどの流れを

伴う状態になる。計算機シミュレーションによれば、タ全力が相当に大きくとも物質カヰE分離したり相界面が生じたりし
ない限号、流れが外力に詑例する隷形応答が或り立つ(反応、系ではこの譲りではないことを後に見る)[1， 2， 3， 19， 5]。

傍えば数百倍程度の厚さの超臨界流体のレナードジョーンズ粒子系に、臨界温震程度の温震差を与えても隷形に応答

したフーリエ熱伝導をすることが確認できる。あるいは同じく数百留程度の軍さの間体球系に、熱速麗程変のずり速

度を与えても線形に応答したニュートン流体としての流れが実現することも確認できる。こうした隷形非平禽状態辻、

熱力学量が向きに抜存する分布関数をもっ。例えば熱を伝えている分子集団では、温度がベクトル量となるのである。

線形応答仮説で仮定しているように、この向きの張存性による分布関数の熱平禽状態から吟ずれは熱平衡状態からの

外力に比例している向。

隷形非平欝状態での輸送が分子運動とどのように結びついているのかは、現代原子論の築現よりの課題であった。

分子が従う可逆な力学から分子集留が従う非可逆なふるまいがどのようにして生じるのか、外力に対して隷形に定、答

するの;まなぜかという疑問である。線形輸送係数泣エントロビー生成の速さ、すなわち非可逆性の指標である。可逆

運動の隷形輸送係数は 0であり、巨視的な物質は0でない一定の隷形輸送採数を持ち非可逆にふるまう。分子から巨

視系に至るどこかでOの係数から 0でまい係数へと移行しているのである。久保公式に代表されるような隷形応答理

論 [7，8]より、線影非平衡状態での輸送孫数辻対恋する物理量の相関関数である。素朴には相関関数は指数減衰する

であろうから、そのスケールに対応、する時爵・空間よち小さい方が可逆力学 (z= 1の相対論的時空)の世界で、大

きい方が非可逆力学 (z= 2の拡散塑時空)と期持されるかもしれない。

しかし保存量の輸送採数の場合はこの移行には典型的なスケールが存在しない。熱伝導の場合にはエネルギーが、

電流であれば電荷、流体運動では運動量が流れる。こうした保存量は拡散して薄まってゆくことこそあっても、生成

渚誠はしない。すなわち相関関数が護和する主要霞は拡散という遅い過程である。時爵tの需にt=Oでの保存量は、

初期位量から〉宮程度の範囲に薄まる。系がd次元の場合この領域の体護はが/2程震なので、梧関関数C(t)の援和は

長時間謹限でC(t)'" Cdl2というべき緩和となる。「長い完尾 (longtail)Jと呼ばれる緩和である [9，10]0 2次元以
下、すなわち d<2では熱ゆらぎの効果による異常により拡散が動的指数z=2からずれてz= 1 + dj2となる [11]。
これに伴い、相関関数の長時間ふるまいは C(t)"-' C2dl(2+めとなる。

蕪隈ではなく有限〈大きさ L)の系の輪送係数入(L)を、試みに相関関数の積分を大きさに比慨する時刻で打ち切っ
たものとして評錯してみよう。すると、

i入。+αLl-d/2 (2次元以上の場合〉
入(L)"-'{ -: 1 L(2-d)/(2+め (2次元以下の場合) (4) 
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というふるまいが期待される。べきが0となる 2次元の場合辻、大きさ Lに伴う対数発散を意味するものと解釈す

る。計算機シミュレーションにより熱伝導率の系の大きさ Lへの依存性を調べたると、 2次元では logL軽度の対数

発散が、また3次元では 1/Ll/2に矛盾しない依存性に従って一定檀に収束することが確認できる向。

保存量の媛和という制約から輸送係数にはこのよう金大きさ張存性を持つ。 3次元の物賞では物性檀としての輸送

保数が告然iこ決まるが、分子運動と巨視系との間は代数的な張存性でつながっている。いわゆる「クロスオーバーj

しているのである。線形穿平衡輪送は局所熱平衡状態に対する主異動であることから、局所熱平衡状態の大きさよりも

もうー桁上の大きさでの現象であろう。前節でみたように馬所平簡が103程度の大きさでの性賞であるので、線形非

平構状態は 1003程度の大きさでの性質と考えられるわけである。実禁、計算機シミュレーションからミクロとマク

ロとがクロスオーバーする大きさは、 3次元の流体棺では分子関距離の数百告であることが確認される。

現実の物質の場合に辻、不純物や欠詰あるいは憶の外部条件によって決まる時間で相関関数が減衰し、系の大きさ

によって決まる時間までは相関関数の長い毘尾が続かないこともある。この打ち切切時間が相欝関数の種分の上限と

なり、またこの時需がミクロとマクロとの境となる。倒え迂結晶中でのフォノンの不純物散乱や電気{云導体中の不純

物などによってである。こうした効果により、ミクロな時題尺震での相関持聞のふるまいを長い尻墨の形で外持して

予想した輸送係数よりも小さい鐘となることがある。また l次元的あるい詰2次元的な物震でも、輪送係数が豆視的

な極醍で収束していることもあるであろう。

ミクロかちマクロに至る途中で変北の遅い集団運動が現われ、その結果、相関関数が単調に減衰しなくなることも

ある。その場合、輸送保数はミクロな運動からの外挿値よちも大きな植となることもある。例えば3次元ニュートン

流体の粘性率は、舌し流状態、では尺震を大きくすると流体の乱流運動を生み出している渦自身が粘性率に寄号する渦粘

性のため、言視極限では発散してゆく。

このようにミクロとマクロとの関係は、熱平衡状態から 1歩踏み出した線形非平禽状態ですでに一筋羅では行かな

い、逆に言うと豊かさを持った状態なのである。

5 非線形非平衡状態、個体そしてシステムヘ

物質の非議形非平衡状態へと進もう。非線形なふるまいの出自は、ミクロ;こは詔転移 [12]や反応 [13，14， 15， 16， 17] 
より、マクロには集団運動の非議形挙動よりと多様である。あまたある非線形非平禽現象の中から、本講義では統計

物理学の立場かち特に重要で最も挽戦的と考えられる以下の3つの課題を議論する。 lつはエネルギー工学から環境

軒学まで地球スケールの科学では中核的な役裂を果たすことが多い気液相転移の動力学である [18，19， 20， 21， 22]0 
もう 1つは破壊現象 [23]で、その寵白さ・重要性誌自明であろう。そしてもう 1つは生物系である。生物系ではま

ず、正準運動方在式で記述される分子に反応の自由震を導入することにより生命が語る可龍性が開げることを論乙た

い。その後に、生物生態系のように「多様性jを維持し続ける進化の動力学の解明を試み、合わせて生物生態系に留

まらず単なる混詫ではない多様性を生み出し維持し続ける機構を捉え活用するために、「多様系jなる問題を提唱す

る [24，25ラ26，27ヲ28ヲ29ラ30]。

6 展望

分子運動から出発し 10，0003すなわち 1兆粒子系程度で強非線形強非平禽システム、たとえば生きている紐胞に到
達することがPFLOPS級の計算機と共に現実的となってきた。これは分子運動の統計力学の経着点を見据えた最終

段階と考えられる。さらに表2の先に f多様系」を付け加えることによ号、この終着点を活用して生態系や経済系は
じめ多様なものが共存し続けるこの世界まで到達することが期待される。

付録:事象・模型・認識

統計物理学の研究対象は今百、これまで物理学的な系と考えられていたものにこだわちない。例えば経済現象や入

費関採なども対象としている。このため現代詩学の出発点であるベーコンの立場を超え、反復実験可能性に疑いがあ
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る対象を扱うようになっている。ベーコン主義自体は、例えば宇宙論では君主に変費しているのでそれ法ど気にする必

要はないともいえる。しかし人文学的な現象を対象とし始めたことに伴い、 f客観的事象jへの疑いは残る。そこで
入鶏の認識に加えて事象の留別化・相対化を図った場合の科学的研究について議論しておきたい。議論の結果は現状

の追認である。ではあるが、唯一主体問で共有しうるものとしての「模型jの位量づけと「よい模型J= r簡単な模
型jという立場が特に有効となる点に留意されたい。これは主体の多隷化と理論研究において計算機シミュレーショ

ンという手段が不可欠となっている現状とも整合的なため、有効な立場と考えられる。

一般に森羅万象から特定の事物を捉えるためには、その事物を認識し記述し客観化する必要がある。 fこれはこう
いうものであるJ、「これをこういうものとしてあっかうJという事象の模型が錨々の事象をカオス的事象から留別的
事象への原点である。タ持材、ら主体に映る f事象」を主体の f認識する事実Jにするためには、主体罰で共有しうる
「模型jが重要である。いうまでもなく認識と事実とは主体需で辻共有されない。このためもし模型までもが共存さ

れない場合、その主体の認識は他の主捧にとって法事象にとどまるからである。このため模型の記述は、その模型を

使う認識主体の集語で了解できるものである必要がある。かつて誌認識の主体は主に人間であったが、現代社会では

計算機はじめとする多隷な主棒が機能している。これに伴い模型のこうした主体との共有にも留意したものが境科で

ある。また模型自身は事象認識のための作業仮説であるから、簡単なものがよい。より簡単な模型が、よち良い摸型

である。ある認識に到達するために不必要な'性質を備えた摸型は、悪い模型である。
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