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1.___序

我々は､ 界面活性剤 を含む二成分混合体 のダイナ ミクスを記述するモデルと

て､連続場 と粒子措象 を組 み合わせたハイブ リッ ド･モデルを提唱 し [1]､
算機実験およびゆ らぎの線形解析 により散乱関数の特徴 を兄いだ した [2]0

し

計

こ

の-イブ リッ ド･モデルは､ メソ ･スコピックな レベルでのい くつかの仮定 に立

脚 しており､ この仮定 を微視的 レベルか ら正当化ない し検証することは､ モデル

の将来の発展にぜひとも必要である｡ 界面活性剤分子が両親媒性のブ ロック共重

合体の場合について､ モンテ ･カルロ法 (MC) [3]および分子動 力学法 (M
D) [4] による計算機 シ ミュレー ションを行い､ -イブ リッド･モデルか ら導
かれた結論 の微視的な検証 を行 った｡

ハイブ リッ ド･モデルにより得 られた結論 は ;

i) 相分離の初期過程 ;界面活性剤分子 のサイズが二成分混合体の相関距離 に

比べて小 さい場合には､界面活性剤分子 の排除体積効果により相分離 は減

速 される｡ 逆 に､界面活性剤分子 のサイズが二成分混合体の相関距離 と同

程度の場合､ 界面活性剤分子の持っ両親媒性 によ り相分離は促進 され る｡

ii)相分離の後期過程 ;相分離速度は減速 され､最終的にはパター ンは凍結す

る｡ (あ るいは､熟平衡状態 に達す る｡ )

ここでは､ i) の初期過程 について ミクロな検証を行 った｡

2.MCシ ミュ レー ション

相分離す る二成分混合体 をモデル化す るため､ 2次元正方格子上 に配置 された

ス ピン± 1の強磁性 イジング系を考える｡ 界面活性剤分子 は､剛体的 ボ ン ドで結

ばれた最近接の (+ 1,- 1) スピン対 と してモデル化す る｡ これは､ 二相分離
系の相関距離 に比 べて小 さい界面活性剤 に相当す る｡ +スピン､ -ス ピン及 び界

面活性剤分子が一様 に混合 した初期状態か らの相分離過程のMCシミュ レー ショ

ンを行 った｡ 界面活性剤分子の体積分率が増大す るにつれて､相分離速度 の低下

が観測 された｡ 界面活性剤分子を､両親媒性を持たない不純物分子 に置 き換 えて

行 った シミュレー ションにおいて も､ この相分離速度 の低下 は同様 に観測 される

ことが示 された｡ これは､相分離の減速が界面活性剤分子の もつ排除体積効果に

起因す ることを示す｡
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3. M Dシ ミュ レー ション

大 きな界面活性剤分子 は､ 両親媒性 のブ ロック共重合体 (化学 的性質 を異 にす

る二種の高分子 鎖 を結合 した もの) によ り実現可能 であ る｡ 高分子系 の動力学 に

対 してMC法を適用す るた めの種 々のアル ゴ リズムが提案 されて いるが､ 系 の動

力学 的性質 は用 いたアルゴ リズムに依存す るため､ ここで対象 とす る問題 には適

当でないと思われ る｡ この よ うな困難 を避 けるため､ 我 々はMD法 を採用 した｡

MD法は､ 多粒 子系のニュー トン方程式 を直接数値積分 す る方法 であ り､ 系 の動

力学 に関す る最 も詳細 な情報を得 ることがで きる｡

系 は3次元の立方体 とし､ このセル内 に互 いに反発す るA､ B二成分 モノマ丁
を多数 と､ これ らモノマーをボ ン ドで連結 したブ ロック共重合体分子･を一分子入

れて､初期の一様混合状態 か らの相分離過程 を観測 した. シ ミュ レー シ ョンは予

備 的な段階であ るが､ ブロ ック共重合体 を添加 した ことによ る相分離 の促進 が観

測 された｡

4. 結語

著者 らによって提案 された- イブ リッ ド ･モデルの微視的 な検証 をMC法 およ

びMD法 によ り行 い､ -イブ リッ ド･モデルか ら導かれ る予想 を実際 に確認 した｡

このような微視 的な方法か らハ イブ リッ ド･モデルのパ ラメタを決定 す ることに

よ り､ -イブ 1)･yド･モデルを より現実的 なモデルに改良す ることは重要 である

と思 われ る｡

また､ ブロック共重合体 の重 合度 が非常 に大 きな場合 には､ 解析的 な取扱 も可

能 であ り､ この方向の研究 も現在進行中で ある｡
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