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二 成分 液 体 の ス ピノー ダ ル分 解

九大理 古賀 毅 ､ 川 崎 恭治

流 体 系 の秩 序 形 成 過 程 で は ､流 体 力 学 的 な効 果 の た め に様々な動 的性

質 が 問題 とな るが ､特 に ス ピノ ー ダ ル分 解 の後 期 過 程 に於 い て は流 体 力

学 的効 果 が重 要 で あ る事 が指 摘 さ'れ てい る｡1)本講 演 で は､流 体力学 的効

果 を長距 離 の流 体 力学 的相 互 作 用 の形 で取 り入 れ た時 間 に依 存す るギ ン

ツプル グー ラ ンダ ウ(TDGL)方 程 式 の計算機 シ ミュレー ションに有 効 な方 法

を提案 し､その方法 を用 いて 行った三 次 元で の二成 分 液体 の ス ピノー ダル

分解 の計 算 機 シ ミュレー ションの結 果 2)につ いて報 告 した ｡

ここで は､非圧 縮 の二 成 分 液 体 を記 述 す る局 所 秩 序変 数 β(㍗)に対 す る

次 のTDGL方程 式 を 出発 点 にす る3):

;S(r･i)-LV2p(r)-vs(r)･/ T(r- I)tvs(r･)p(r,)dr,･ (i)

こ こで ､p(r)≡SH(S)/SS(r)は化 学 ポ テ ン シャル､H(S)は Ginzburg-Landau型

の 自由 エ ネル ギー汎 関 数 ､Lは オ ンサ ガー係 数 ､そ して T(r)は次式 で与

え られ るOseenテ ンソルで あ る:

･(r)-去(;･=), (2)

ここで Tlはず れ粘 性 係数 ､ 1は単 位 テ ンソルで あ る｡尚 ､こ こで は長 時 間

の漸 近 的 な振 舞 いの み に興 味 が あ るので､(1)式 で ノ イ ズ項 を無 視 した｡

(1)式 を用 いて計 算 機 シ ミュレー ションを行 う際 に は､(1)式 の第 - 項 に

は大 野 等 の セ ル法 4)を そ の ま ま用 い る こ とが で き るが ､長 距 離 の流 体 力
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学的相互作用 を表 して い る第二項 の計算 を実空 間で行 うと膨 大 な計算機

資源 を要す る こ とにな る｡そ こで第二項 の積 分 が畳 み込 み積 分 の形 なっ

て お り､波数空 間で は"局所 "的 な形 に書 け る ことに注 目 し､高速 フー リ

エ変換 を用 いて その値 を計算 した (FFT法 )0 2)
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図 1 kl(i)とtのlog-logプ ロット｡
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図 1に､特 徴 的 な波数 kl(i)(散乱 関数 Ik(i)の一 次 の モー メ ン トで定義

した)と時 間iのlog-logプ ロットを示 して い るoこの図 の傾 きか ら特徴 的な

波数 の時 間 に対 す るべ き指 数 Z:kl(i)～i~一 がわか る.図 1か ら初 期 過程

(-100timesteps)の後 ､急 激 に指数 の値 が増加 して ､最 も後期 の過 程 で は

指数 はZ=1(図 中 の実線 )に漸近 して い る事 が分 か る.指数 Z=1は流体

系 に特 有 の指 数 であ り､これ は後 期過程 に於 いて ドメイ ンの成長 が表面

張力 に よ り引 き起 こされた流 れ に依って進 行 してい ることを示 して い る｡

1)この振 舞 い は液体 5)や ポ リマー ブ レン ド6)の実験 で得 られ て い る結果

と良 く一致 して い る.
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図 2 F(a)とC≡k/kl(i)のlog-logプ ロットo

シ ンボル O,△,ロ,+,◇はそれ ぞれ i=400,

450,500,550,600timestepsに対応 している｡

図 2には､後期 過程 に於 け る スケー リング関数 F(k/kl(i))≡kl(i)ilk(i)の

log-logプロットを示 して い る｡この図か ら次 の三 つ の特 徴 が分 か る:

(i)3≡k/klの大 きな領 域 で は､ポ ロッド別 か ら期待 され る振 舞

いF(3)～ 37~4に近 づ いて い る.

(ii)3- 0の極 限で のF(3)の漸近形 はF(C)～ C4に漸 近 して い るo

(iii)k-3kl付 近 に"こぶ"が見 えて い るO

この三 つ の特 徴 は最近高分 子 ブ レン ド7)の実験 で得 られ た結 果 と一致 し

て い る｡更 に､図 2の スケー リング関数 は この実 験結 果 と∬≧1の領域 で

は定量 的 に も一致 して い る. C<1での実験結 果 とのず れ は有 限サ イ ズの

効 果 であ ると考 え られ る｡
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現在 ､更 に定 量 的 な解析 を行 うた め に よ り大 きな システ ムを用 いた シ

ミュレー ションを実 行 中 であ る｡ FFT法 の詳 細 な内容 とこ こで無 視 した ノ

イ ズの効 果 も含 めた定 量 的 な解 析 結 果 は別 に発 表 す る予定 で あ る｡8)
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