
2次元sofトCoremodelの計算機実験

で,所謂neutralpseudo-atomの概念が,気 ･液界面のときよりも無理なく適用できよう｡

得られる結果は界面層の厚さをどのようにとるか,さらに界面層でその密度ならびにイ

オン配位がどのように変化するかに依存する｡ この間の事情は,気 ･液界面の表面張力

に対する議論と共通点がある｡ 定量的な議論を進めるためには界面構造に関するもっと

的確な知識が必要である｡
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高密度液相での分子の協力運動を調べるために行った計算機実験の結果を報告する｡

2次元系を採るのは,分子運動を視覚的に把え易いからであって,2次元系の特徴がそ

のまま3次元系にあてはまらなくても,ある示唆は得られるであろう｡

転移は p*= 0.94-0.95で起るので,その近傍をねらい,粒子数 N.-90,810で

実験を行った (表 1)｡ 各密度状態での分子運動をみるため,粒子の 100 ステ ップ

(Arでは約 10~12秒 )にわたる平均位置を100ステップ毎に折れ線でつないだものを

図1,2に示す｡こうして粒子の短周期の振動モー ドを除去し,比較的長周期の運動モ

ー ドを見易くしている｡特徴的協力運動として次のものがみられる｡
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表 1

分 類 p N kT/E P* Pん/NkT

a 0.8 90 0.4517 0.9133 11.45

b 0.825 810 0.5070 0.9239 11.82

C 0.825 90 0.4430 0.9449 12.69

1

p-No2/A, P2-p(e/kT)6, A:系の面積
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線状に並んで同･一方向-つらなって移動する鎖状拡散 (図の破線で囲んだ部

鎖状拡散の集団

渦状運動 (図の点線で囲んだ部分 ),ただし,この渦は図2aと2bを比較すれ

ばわかるように,各粒子が｢巡するほど長時間その形状を保障しているものではない.

(4) 固相秩序をもつ領域

これらの協力運動について渦運動の観点からその相関度,渦の平均サイズ,強さなど

を調べる｡このために,いくつかの中心点まわりの各粒子の角速度成分 Ⅴ宗を求め,他

方各中心点のまわりを等面積の円環に分割し,各円環毎に次の分布を求める｡

fj(vo*)･････････ j番目の円環に属する粒子のvo*の分布

Fj(Vo*)･････････ j番目の円環に属する粒子の vo*の平均をさらにある時間間隔 (さ

し当り100ステップとした)について平均した値Vo*の分札

両分布とも理論的には平均値 oであるが,サンプルの結果は十分 0に近い｡標準偏

差は図3,4に示すo of*jに jによらないが-F*.は jと共に減少するo また低密度J
ほど鎖状拡散が活瀞になるため,いずれの偏差もβ*が小さいほど大きい｡ jで平均 し

た標準偏差とp*の関係は図5,6に示す.状態 dは固相と液相とにデータを分けて求

めたものであるが,両相の相異はFj分布に現われるo

Fj分布には円環中の粒子の空間的 ･時間的相関が含まれているo これと,全く相関
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図 1 分子の トラジェクトリー
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:■:=l■

がないとしたときの分別 j(vo)とをくらべて,円環状相関度 fj… OFj/OFjを図7iこコ:

に, jで平均したのを図8に示すo ただし,Fj(vo)は 当Jと中心極限定理を用いて,

標準偏差 oJ ofj/巧 の正規分布で与えられるとしたO ここにmjはFj(vo)でFj

平均値Voを求める際のvoのサンプル数であるo アルゴリズムは省略するが,渦の平

均サイズくr*>は図9に示すo <EJ>くr*> ともに固相で小さいのは当然である)

が,予想よりは大きいoこれ は Fj分布でvoを求める際の時間間隔 (100ステップ )
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図2a p*= 0.9239, N= 810

STEP 2000-2500
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が短いことによっている｡ 300ステップにしたときの<r*>は半分以下に減ることが

図9よりわかる｡高密度液相での平均サイズ～0.7は打r)の第 1ピークの位置-1･0

にくらべて小さすぎるo これは渦の規準が強すぎたこと,Fj分布には渦無しも統計集団

のサンプルとして入っていることにする｡ 渦無しを除いたサンプルでの 平均サイズは

～2.0程度となり,第2ピークの山の位置に当る｡ したがってこの平均的渦に 参加す

る粒子数は十数個となる｡
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図2b p*- 0.9239, N-810

STEP 2500-3000
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1 2 3 10 20 30

図3 fj(vo*) の標準偏差 a～dは表 1に対応するo
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2 3 4 5 6 7 8 9 10

図4 Fj(vo*)の標準偏差 記号は図 3と同じo
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0

▽

図5 各状態に対する fi(vo*)の標準偏差
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図6 各状態に対するFi(vo*)の標準偏差
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円環

2 3 4 5 6 7 8 9 10

図 7 リング状相関度
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△ □

図8 各状態に対するリング状相関度
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<r*>

/
d液相 100ステップ

△ 9{ 同じく300ステップ

メ d固相 10()ステ ップ

◆ d固相 300ステップ

図 9 各状態に対する平均の渦のサイズ

-B96-


