
Title 分子動力学法による古典粒子系の計算機実験 : 現状と将
来の課題(物性研究と計算物理,研究会報告)

Author(s) 田中, 実

Citation 物性研究 (1984), 41(5): 326-349

Issue Date 1984-02-20

URL http://hdl.handle.net/2433/91189

Right

Type Departmental Bulletin Paper

Textversion publisher

Kyoto University

brought to you by COREView metadata, citation and similar papers at core.ac.uk

provided by Kyoto University Research Information Repository

https://core.ac.uk/display/39222774?utm_source=pdf&utm_medium=banner&utm_campaign=pdf-decoration-v1


田中 実

分子動力学法による古典粒子系の

計算機実験 :現状と将来の課題

東北大･工 田 中 実

§1. はじめに｡

§2. 分子動力学法のあらまし｡

§3. 平衡状態相関関数のシミュレーション｡

3.1 空間的相関 ･分布関数｡

3.2 時間的相関関数｡

§4. 種々の興味ある体系｡

§5. 非平衡状態のシミュレーション(NEMD)0

§6. おわりに｡

文献

§1. はじめに

高速大型電子計算機の出現により,分子 ･原子の特徴とそれ等が多数集合した凝縮系の巨視

的特性との相関の解析に関して,モンテカルロ法,分子動力学法等のいわゆる ｢粒子シミュレ

ーション｣による研究が可能となった｡

これ等の粒子シミュレーションによる研究は,その当初においては,統計力学における近似

理論の検証といった,やや消極的な面が強調された時期もあった｡しかし,現在では,分子 ･

原子の段階におけるモデルの妥当性の直接的検証,実験段階における測定誤差や装置による制

約を除去する理想的な測定方法,通常の実験装置 ･条件では実現不可能な極端な条件下におけ

る対象の特性の測定,といった問題意識による研究に関して,十分その有効性が認められてい

る｡

要するに,モデルの設定から測定解析までを一貫した立場で行える,思考実験の有効な手段

として確立されたものといえる｡物性物理学に関していえば,統計力学による理論的研究と精

密な実験測定とに対して,いわば相補的な第 3の研究手段であるといえよう｡ただし,粒子シ

ミュレーションによる研究に関する最大の制約は,もちろん,空間的および時間的スケ-/レで

の対象構築上の短小さである｡ 現段階では,国内外を問わず,粒子数としては103-104個の
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範囲,基本的な空間部分のスケールとしては10~5cm程度がほぼ限界であろう｡ これらの制約

の下でも,近年多くの有益な研究がなされ,物性物理学の発展に関して多くの基礎的知見がこ

の手法により付加された｡

しかし,思考実験の精度をさらに高め,その対象を現実の実験的研究分野の重要な現象 ･体

系により精密に近づけようと意図する場合,上記の現実的制約は大きな障害でさえある｡もち

ろん,実際の実験対象試料の大きさに匹適するスケールで粒子シミュレーションの体系を構築

することは殆んど不可能であろうし,モデルによる思考実験という立場からすれば,あるいは

無意味な企てであろう｡ しかし,実際の巨視的体系に関する統計力学的結論との相互関連にお

いても,現段階では,たとえば粒子数に関する制約の点で,粒子シミュレーションによる解析

はあまりにも少数粒子系の知見であるといわざるを得ない｡たとえば,有限系に関する知見か

ら,熱力学的極限において成立する結論を導こうとする場合等では,先に述べた計算機使用上

の現実の制約は,まさに致命的欠陥でさえある｡粒子シミュレーションによる研究に従事し,

その有効性を十分に理解するものは誰しも,より大型 ･より高速の電子計算機の使用を待望す

るものであるOそうなって始めて,先に述べた理論 ･実験に相補的な第 3の研究手段としての

有効性が十分に発揮されるものである｡

公平に見て,粒子シミュレーションによる統計力学的研究における日本の立遅れは,国内研

究者にとって大型計算機による大型ジョブの処理の開始の遅れと仕上 りの効率の不十分さとに

依るものが主であろうと考える｡各共同利用拠点大学大型計算機センターに課せられた運用上

の制約と関連して,現段階でも,一挙に国外の水準に追いつき,日本における統計力学研究の

高水準を背景にして,世界をリー ドする研究内容-と発展させることは,非常に困難であろう｡

これはまた,国内における計算機利用による粒子シミュレーション研究者の育成という面でも,

不利な実情である｡このような,いわば国内特有の事情がすみやかに改善され,粒子シミュレ

ーションによる統計力学的研究の有効性が十分に発揮される日が近いことを切望するものであ

る｡

本報告では,国内の高速大型計算機 (NEAC1000,FACOM･M-200)による分子動力学

法実施の概要とその有効性の例を述べ,将来に残されたいくつかの課題についてまとめる｡

§2. 分子動力学法のあらまし

質量 (M)が与えられ, 相互作用エネルギーの解析的な表示が知られている粒子系を考える｡

以下では,簡単のため,相互作用エネルギーは2体間の対ポテンシャルの和で十分よく近似さ

れるものとし,また運動は古典力学によって記述できるものとする｡もちろん,§1.で述べた
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ことからいえば,この段階における対象のモデル化 ･定式化が,この分子動力学法による研究

の第 1段階であり,かつ,最も重要な点である｡後で,この段階に関する考察にふれることに

して,ここでは,簡単にとどめる｡

この古典粒子系が,体積Fの空間に総数〃個入っていて,熱平衡状態 (あるいは,外場の下

での定常状態 (§5.))にある場合を想定する｡微視的な時間のスケールにおける個々の粒子

の運動は,次の連立ニュー トン運動方程式で記述される｡ただし,以下は,外場のない場合の

表式について説明するO

･篭 吏 -.∑ F(Ri･("-R,:(i)) (i-1,2,- ,N,)(jti_)

vi't)-言 Ri(i),F(R)ニー▽¢(R,

(2.1)

(2.2)

ただし,粒子間対ポテンシャル¢(R)が等方中心力である場合を,以下では考えるO

分子動力学法とは, (2.1),(2.2)式に従 う〃個の粒子系を,計算機内部に仮想的に実現させ,

現実の対象に十分近い条件の下で,運動方程式を数値的に積分し,個々の粒子の運動の軌跡を

記録することを中心問題にするものであるo この軌跡が,全体として定常的であれば,N粒子

空間 (Il空間 )における体系の時間変化の軌跡として考え,種々の熱力学的量あるいは相関関

数を,その軌跡に捗る時間平均によって計算することを第2段階の手続きとするものである｡

この分子動力学法の概要とその妥当性については,創始者ともいうべきAlder等1) 及び

Rahman2) の論文に明確に述べられているが,以下で,その要点と問題点とについて,現在の

国産大型電子計算機による実施例をもとにして議論する｡

上で述べた分子動力学法の筋道のうち,境界条件と初期条件の設定については,文献 1),2)

の時代に比べて,現在ではもっと適切な手法で進めているので,後で詳述することにして,塞

本的な運動方程式の数値積分の要点を先に記す｡

(1) 運動方程式の数値積分

粒子間相互作用が剛体球相互作用1)か,あるいは微分可能 (滑らか )な対ポテンシャル2)か

で, (2.1)および (2.2)式の数値解法は大きく異なる｡

(a)剛体球種互作用の場合

直径 Oの同等な2つの剛体球が,時刻 tに相対距離R12≡R2(i)-R.(i),相対速度 vl2

≡ vl- V2であったとすると,次のベクトル方程式を満足するi12(≧0)があれば,時刻 (i

+≠12)に衝突する｡ ≠12 は次式の解である｡
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(2.3)

衝突に際してのエネルギー保存,運動量保存則から, (i+t12)以後は,2つの剛体球はそれ

ぞれ次の速度で等速運動を開始する｡

/ /
vl=vl+Avl, t72=V2+Av2

Av.--Av2-R12(R12･V12)/02

Ⅳ個の剛体球の体系でも,個々の衝突素過程は,厳密に(2.4)および(2.5)式の意味での2

体衝突である｡従って,Ⅳ剛体球系の運動の軌跡は次のようにして求められる｡

まず,初期時刻 t=Oに各剛体球の座標と速度を与えたとするOその記録 tRi(0),I,i(0),

i-1,2,-,N iをもとにして,全てのN(N-1)/2対について ｢衝突予定時刻｣tijを(2･3)

式によって計算し,そのうちの最小の値をT.(たとえば t12)とする｡ すべての剛体球の座標

をRi(Tl)-Rも(0)+viTl(i-1,2,･･･,N)に進ませるoTlで衝突する対 (1,2)以外のvi
/

はそのままとし, vl,V2 を(2･4),(2･5)式で定まるvl,V2'に変更する.こうして得られた
新しい座標 と速度の組について,上と同様にii,を計算 し, Tl以後に最初に起る衝突予定時刻

(最小 )72 を決定し, 上と全く同様に座標と速度の 72における組を決定する｡ この手続の

繰返 しで,各衝突時刻ごとにIl空間におけるN剛体球系の位置が決定され,Il空間等エネルギ

ー面上の軌跡が求められることになる｡ 通常 1020-1022cm ~3の粒子数密度の剛体球系に対 し

ては,定常的軌跡として106- 107回の衝突を含むものが計算されるo もちろん,各 Tkの

途中の座標と速度に関する知識が必要な場合には,各粒子は等速度 (直線 )運動であるから,

算出は容易である｡

上記の積分法は,通常book-keeping法と呼ばれるO しかし,実際上舶 口何に効率よくtij

のうちの最小のものを算出するかが,工夫の対象である｡同産のHITAC M-200Hを使用し

た際の工夫については,Ono等の報告がある｡3)

(b) 滑らかなポテンシャルの場合

この場合は,粒子間力F(Rij)が相対距離Rij≡IRi-RjIの連続関数として与ネられるため

時間を分割(Ai)して, 2階差分方程式として近似的に各時刻 (n･Ai)の座標Ri(in)(in-

n･Ai)を決定するO*)

*)実際には,(2.6)を数10万回繰かえすので,右辺でケタオチなどが生じないように工夫する必要
がある｡
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Ri(in.1)≒ 2Ri(in)-Ri(in-I)+i(At)2/4∑′Fij(tn)ノ

Fij(in)≡-▽.iO(IRi(in)-Rj(tn)I)

ただし, (2･7)式は周期的境界条件の下での最短距離 (minimum-image)を採桐する｡ in

における粒子 iの速度 vt(in)は次式で求める｡

vi(in)-fRi(tn..)-Ri(in_1)‡/2･At (2.8)

この場合の時間分割 Aiの大きさは,(2.6)式の誤差は0((Ai)4),(2.8)式の誤差は0((At)3)

であるから,十分小さいことが望ましいが,一方計算時間の増大とも関連する｡経験的には,

め(R)で曲げられる粒子の飛跡が,十分細かい折れ線でほとんどなめらかに近似できればよい｡

LennardJonesポテンシャ′レの場合には, よくT｡…厨 を目安にとり, 0.03T｡ (ア

ルゴンでは-10L14sec)を差分AiにとるO 他の場合でも,経験的に(N/V)⊆1022-1023

cm-3の体系で, Ai⊆10~15- 10~14sec位に選ぶことが多いO (2.6)式はN(N-1)/2重連立

方程式であるが,め(Rt)が比較的短距離の場合には,cut-offrc を適当に選び,Rij> rc
のときFi,･(tn)=0と近似しても良好な結果が得られるo 通常は半径rcの作用球内に50-

100個の他の粒子を含むように設定し,数値積分の効率化を図る. 正反対の場合として,珍(R)

がクーロン力等を含む場合には,周期的境界条件によるmirror-imageからの力も正しく考慮

する必要がおこる｡4~6) なお,実際には,十分細かいRの分点をとって,あらかじめ¢(R)を

数表として用意し,Fij(in)は適当な内挿公式を利用するo 次に,初期条件の問題を述べるO

(2.) 初期条件設定の工夫

簡単にいえば, (a),(b)いずれの相互作用の粒子系においても, 運動方程式の初期条件

は,比較の対象としたい現実体系内部の粒子運動の瞬間写真をなぞるものか,少くとも理論的

に十分近いと考えられる値の組 fRi(0),vi(0), i-1,2,･･･,N)であるべきである. この要

請に対して,均質な固体 ･流体系の場合には,通常次のような設定が行われる｡

まず,均質な1成分〃粒子系の有限温度における状態をシミュレーションする場合を考えよ

う｡この場合,体系は立方体V-L3 の箱の中にあるものとし,箱の表面においては周期的境

界条件 (P･B･C)を採用する｡ 結晶状態ならばもちろんであるが,流体 (気体 ･液体 )状態を

造 り出す場合でも,上3の箱の内部に,まず〃個の粒子を規則的に配列する｡ このとき,配列点

(referencepts･RL9)をどのような結晶格子に擬するかで,Nの値が選定されるo

その対応を下の表 1に示すoLは上…(MN/p)1/3 で定まる.
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表 1.粒子数Nの制約 (n3の立方体に分割 )

4 5 6 7 8

128 250 432 686 1024 N-2n3

256 500 864 1372 2048 47㌔

384 750 1236 2058 3072 6n3

bcc,fcc,hcpは参照格子点の結晶形を示す｡

本報告では,〟-864(4×63)およびⅣ-686(2×73)と設定した例について述べる｡§1.

で述べたように,Ⅳは大きいことが望ましいが,運動方程式の連立数が〝に比例する(短距離

力の場合 )ことと,積分結果のデータの記憶容量とから見て,国内の大型計算機による分子動

力学法の実施に関して,この表より大きくとることは,極めて困難である｡

次に,a,̂i(i-1,2,･･.,N)をN個の randomな方向をもつ単位ベク トル, ∂i(i=1,2,

-･,〟)を〃個の randomな大きさのスカラーとし,

R乙(0)-R2+ai･∂i (i-1,2,-,N) (2.9)

を粒子の初期座標とするo ∂i個々の大きさは, 対象とする体系の熱力学的条件によって設定

する｡ 結晶ならば格子点のまわりでの熱振動の振巾を表わすものとし,たとえば,

(すべてのiに共通 ) (2.10)

ととり,融点以上の液体ならば,Lindemannの法則にならって, 最近按原子間隔dをとって,

∂i≒0･1d～0･12d (すべてのiに共通 )

とおくことが簡便である｡

一方初速度については, uiをスカラーとし,

vi(0)-ai'vi (i-1,2,･･･,N)

(2.ll)

(2.12)

ととるOここでai'は第 2の randomな単位ベクトルの組であるo viの値は,たとえば,
Maxwellの速度分布則に合うように〃個の値の組を選んでもよいが,すぐ次に述べる事情から,

これはむしろいたずらに手数を増すのみで効果的ではない｡実際上は,たとえば平均運動エネ

/レギーが1粒子あたり3k7ソ2に近い状態を結果したければ,
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vi - √す所 有 (すべてのiに共通 ) (2.13)

とおく方が効率がよい｡

以上,初期条件は(∂i,Vi)の与え方に帰着する.ただし,滑らかなポテンシャルの場合の
差分法については, (2.12)式に対応して,

Ri(-At)≒ Ri(0)-ai,uiAt (2.12)′

ととることが, (2.9)式と合わせて完全な初期条件となる｡

次に,これ等の初期条件を設定したら,直ちに,粒子系全体の重心が静止するよう補正する｡

剛体系 (a)の場合は, I,i(0)-∑ vi(0)/Nを改めて初期速度とする｡ (b)の差分方程式の2,

場合には, 1ステップ積分を実行し,

Ri(At)一衷vL(0)･At- RL(Ai) (i-1,2,-.,N)
と補正する｡この場合のvi(0)は(218)式により求めたものである｡ 以上の補正の後,先に

述べた手続きで運動方程式を解き,軌跡を求める｡しかし,よく知られているように,初期条

件を十分精密に設定しても,Ⅳ粒子系全体の運動状態は,直ちに定常 ･平衝状態には達しない｡

分子動力学法によって造られる体系は,全エネルギー一定の(N,V,E)が指定された系に擬

することができる｡ 初期条件 (∂i,ui)によって,運動エネルギーK･E･および相互作用エネ

ルギーP.E.の初期値が定まる｡i>0については,

E.｡tal-K･E･(0)+P･E･(0)-K.E･(i)+P･E･(i) (2.14)

が成 り立っ ｡ (経験上 逐次積分による誤差の蓄積は殆んど起らない｡)少数粒子系の特徴と

して, (2.14)式の右辺の各項は, それぞれの平均値のまわりにゆらぎをもつがその和は常に

Oとなるはずである｡しかし,初期条件で定まる中央の各項は,必ずしも≠>0の平均値にそ

れぞれが近い保障はない｡この場合には,K.E.とP.E.の自由度の間にエネルギーの再配分

が徐々に起り,十分時間が経ってから,K.E.(i)とP.E.(i)は最終的な平均値のまわりのゆ

らぎを示すようになる｡このような事情が起る最大の要因は,tRi(0))の設定の難かしさに

よる(剛体球系は例外 )｡殆んどの場合,特に液体系をシミュレー トしようとする場合,P･E･

(o)は望ましい平均値よりも(負で )低く,冷たい状態である｡滑らかなポテンシャルの場合,

このような不備な初期条件のときに(2.14)式の右辺がどう変動するか, 実例を第 1図に示す｡
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第 1図は, 319K前後の液体状態を造ろうとしたも

ので,初期条件は(2･9)式において ∂i≡0･15d,

(2.13)及び(2.12)′式においてT-319Kとおいた

ものである｡上半図は1粒子あたりの運動エネルギー

をT(i)-2K.E･(i)/3Nkとして表わし,下半図は,

いわゆるビリアルC(i)-∑Ri(i)･2]′Fij(iy3NkT
a )

を示したものである｡剛体球系の場合には,C(i)-

((Rij･Vij)/N(vi,?))I-T ((ij)対の衝窄時 )となり

り,平衡状態-の接近 ･判定に最適の量である｡ 本図

からもわかるように,一般には,十分時間が経過して

から(十分沢山の衝突が起った後で ),〃粒子系の運

動が定常的になるものである｡最近の総合報告でも,

積分の最初の1000ステップ程度は, この安定化のた

分子動力学法による古典粒子系の計算機実験

INADEQUATEIN汀IALCONDITIONS

M-1･42x1677g.ryV=1･06xlO77⊂m-･.しこ43.4Å
丁(I)

I

~'v0 IOOO 加

C't,忘 〒轡 甲 .it' "=864･T=319K
∫

S=0.15d

C'" .諒抑 刷 - V-

A_㌦ Y妻｢ 計

Ivl

I steやn
0 m m

めに費やす必要が起ると指摘している7.)このような事 CPUtime(M200):0-2300(11･Sps) .～60m

情は,たとえば, (2･13)式においてuiを温度Tでの 図 1･ 初期条件の不備による全運動エ
ネルギーK.E.(i), ビリアル

Maxwell分布則に合わせて採るというようなことでも, C(i)の変動

殆んど改良されない｡

以上の初期条件の設定方法は, 2つの点で著しく不便である｡まず第1に,体系が安定化す

るまでの運動の記録は,熱平衡系との比較に関しては全く役に立たない部分であり,それに

1000ステップ程度も要するのでは, 計算機使用時間 (以下CPUii7neという)の効率という点

ステップにほぼ25分を要した｡ 第2の不便な点は,逐次積分記録が安定になったところでの

平均K.E.(i)の値から,熱平衡系としての温度Tを求めて, (N,V,T)指定のカノニカ/レ母

集団と比較を行うが,第 1図に示されたような通常の方法では,この意味の温度Tが最終的に

どんな値となるかを予測することが困難なことである(経験を積むより他に方法はないγ )o

これは,モンテカルロ法においてP…1/kTが aprioriなパラメタであるのに比べ,分子動力

学法の不便なところである｡ CPUii7'u'をあまり気にしないで,試行錯誤が繰返せるのであれ

ば,問題はなかろうが｡

筆者払 こうした初期条件設定の不備に関して,簡便な方法でその精密化を試みたoこの方

法によると, CPUii,neとして,たとえば第1図と同じ体系について,高々3-5分程度を費

やすのみで,到達すべき平衡温度に対して±2% (- リウム温度近傍の場合でも±0･5K )の

- 33 3 -



田中 実

範囲内の平均運動エネルギーを持つ定常 ･平衡状熊を実現できる｡

この方法では,先に述べた初期条件の採り方で,∂i, uiをある程度妥当に選んで,積分を
開始する｡ある時刻 (nステップ目)inで,その瞬間の運動エネルギーを求め,T(in)を計算

する｡到達すべき平衡温度をTbとすると, そのinにおける全ての粒子の速度を次式のよう

にスケールする｡

vi(in)- vL(in)×[1+α(Jim -1)] (2.15)

ここで,αは数因子で,たとえば0･5と選ぶ｡このスケールは,T(in)>Tb(T(tn)<TL)

の場合は運動エネルギーを取り去る(附加する)ことを結果する｡この補正を,ある間隔を置

いて10-20回繰返す｡ (2.15)式でT(in)≒Tbでは,運動エネルギーの放出 (流入 )は:,温

度Tbの熱源との間のニュー トシ則による熱量めやりとりとなる｡ (2･15)式の繰返し効果は,

漸近的にこのようなエネルギー流出入に近づくもので,いわば,熱源に接触した状態で,K･E･

とP.E.の間の平衡を急速に,ただし漸近的に実現するものである｡したがって,簡単に

｢heaト bath-contact法｣と呼ぶ｡ もちろん,この(2.15)式による修正を加えている途

中は,擾乱と内部緩和の状熊であるから,分子動力学法の

記録としては使えない｡しかし,修正は回を重ねるほど小

さな擾乱となり,適当な繰返しの後,孤立系としての運動

の軌跡は右に十分近い温度をもっ,定常平衡系となること

が示される｡

このheaト bath-contact法の有効性を,第 2図に示す｡

これは,第 1図と全く同じ条件で積分を開始し, 300ステ

ップ迄の間に, 18回 (2.15)式のスケールを行った結果で

ある｡ただし,細部を明らかにするために,横軸は拡大し

て800ステップ目までを示した｡ contactと記した区間の

T(i),C(i)の変動から,(2.15)式の効果は明瞭であろう｡

300ステップ以降は孤立系としての積分結果である｡71(≠)

の平均値は,300-800ステップ間は315K,300-2300

ステップ間は316.3Kであった｡

単一のシミュレーション実施において,上で述べた方法

は非常に有効であり,望ましい熱力学的条件に対応する状

態の作成について,モンテカルロ法と直接比較し得る精度
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件の補正の例 (横軸は800ス
テップまでを拡大して示す )0
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まで向上させた｡8),9) 多少細かい点であるが,第 1図に示したような経験的選択による初期

条件では,高温固体結晶状態の作成は:,割合難しいものである｡融点に近い結晶状態では,各

粒子の熱振動の振巾は非常に大きい｡そのため(2.10)式のDebye近似の推定を採用し, また

Ni も(2･13)式あるいは加bye近似に対応する値をとると,しばしば最終的には融解した状

態になってしまうことが多い｡T(i)の平均値は融点以下ででも, 初期の緩和の途中で粒子の

大きな拡散運動が起 り易いのである｡もちろん真の融解現象をシミュレーションしているわけ

ではない｡Nが小さいことに起因するartefTaciである.

SIMULATIONOFHOTCRYSTAL:b.C_C_

丁__人 ∧八人̂竹山､～止〟
293193ーt､ト- T三305.7K
0 t拍o

1=293X～=0.011dZC=300
L:39.90Å

取tk
音 r巧 舟̀ b･′■

tS も-イオ

揮 d

S

---I_F_･-iニC'了 f壬 章子も､さ′ヽ

環 d甘 酢J ぎ㌔ 噴 き 曲
ヽ

参二 各島今 も 弓 宙e 吋㍉ .屑
∫

b･ .良 一鴨 甘 → 中 丸
& 与 考 jfv- 密 も
7aを･ P RJ 4 - 曾 各

島97'年?_eふ島 貫2 5'さあもl
jft ′√iJL

10usleps(5ps)

図3.高堤b.C.C結晶状態のシミュレー
ション:各粒子中心の飛跡 (Rb,
融点 311.6K)

SIMULATIONOFMOLTENSTATE
N=864

1000st甲SfSps)

図4.融点直上の液体状態のシミュレー
ション:各粒子中心の飛跡 (Rb,
ただし,粒子中心が厚さ7.3且の
slabから外に出たら飛跡を消し
てある)0

しかし,上で説明した ｢熱源接触法｣は,不自然に大きい拡散を阻止する｡第3図に高温の

bcc,結晶状態シミュレーションの実例を示す｡このモデルは金属ルビジュウム(Rb)中のイオ

ン系熱運動をよく再現するものでありヲ)Rbの融点は311.6Kである. 第 3図の上半図はT(i)

の変動で,最初 ∂iを共通に小さく0･011dと採って,(2･15)式によって初期条件の修正を行っ

た (㌔-293K)ものを示す｡下半図は,上半図で1000ステップ目から2000ステップ目まで

の間における粒子中心の飛跡を示す碧ただし,繁雑さを避けるために, (001)面 3枚分の粒子

*)第3,4図において,粒子の有効直径は約4.1且であり,第3図での最近接原子間隔 (n.n.d.)は

4.94且である｡

-335-



田中 実

についてだけの(001)而-の投影を示す｡

また,第4図に,同じ模型で,融解 した液体状鰭のシミュレーションにつき,第 3図と対応

する粒子の飛跡を示す｡

最後に,この ｢熱源接触法｣は,従来のシミュレーションの方法と異なり,実際の実験にお

ける加熱 ･冷却の過程をそのままシミュレー トする手段を与える8.)すなわち,ある平衡温度の

軌跡の最終記録 tRi(im｡Ⅹ),vi(tmax),i-1,2,･･･,Niを初期条件にして, (2･15)式にお

けるTb を到達すべき高 (低 )温の熱源の温度 と選べばよい｡現在のところ,50K程度の加

熱 (冷却 )に関しては, 300ステップ間で16-20回のスケール補正で十分目的を達する｡筆

者は,第 4図に示した融解状態に対して,この熱源接触法を段階的に適用 して,いわゆる超急

冷過程を行い,非晶質金属の構造模型の実例を作成した｡10,ll)第 5図に,その超急冷過程のシ

ミュレーションにおけるT(i)の変動を示す｡ 第5図の場合, 5つの中間状態を含めて4.5K

の最終非晶質構造状態 (2300ステップ)迄を作成するに要したCPU ti7neは,FAC()MM-

200にて,約7時間 10分程度であった｡

§3. 種々の相関関数のシミュレーション

分子 ･原子の段階におけるモデルが確定すれば,古典力学による記述が許される範囲で,§2.

に述べた熱源接触法によって,要求する熱力学的条件に十分近い定常 ･平衡状態の〃粒子軌跡

の記録が作成できる｡ 第 3図 (N-686),第4図 (N-864)では, Ai-5×10~3psec間隔

2000ステップに捗る｡ これは実時甲に換算 して 10psecの間の体系運動記録である｡

(Ri(in),vL(in);i-1,2,-,N,0≦n≦2000) のデータは約 42MBである｡ モンテ

カルロ法との比較では, 1.7×107配置にあたる｡ ただし,モンテカルロ法では各配置ごと必

ずしも出現確率が等しくはなく,また生成過程で約40-500/o棄却する配置が生ずるのに比べ

て,分子動力学法の全記録は全てマイクロカノニカル母集団の要素に擬することができ,効率

がよい｡さらに,時系列として,時間相関の計算が可能なことが,分子動力学法の最大の有利

な点である｡

このように,分子動力学法の記録をマイクロカノニカル母集団の標本に擬する手法は,文献

1),2)にすでに詳 しく述べられ, また,〃有限系としてカノニカル母集団と対応をっける議

論は,Lebowitz等-2)によって行われているので,ここでは省略する｡

なお,第5図に示した超急冷状態のうちの最終状態については,延長して4000ステップ

(84MB)の記録も作成 した｡ 現在の国産大型計算機の使用にあたっては,これだけの記録を

常時入出力 (Ⅰ/0)の対象とするには,若干使用制限にかかわる問題が生ずる｡*)
*)いわゆるMSS(MDS)カー トリッジ1本の記憶容量は50MB位｡
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図5.熱源接触法による液体金属超急冷法のシミュ
レーション:温度 (K.E.(≠))の時間的変動｡
各中間温度では定常状態にある｡

従って,現在は5ステップおき(At-2.5×10~2psec)の軌跡をⅠ/0のデータとして,以下の

統計力学的計算を行った｡

§2.でも説明したが,<T(i)> …TをN粒子系の平衡温度 と解釈して,内部エネルギー,圧

力等の計算は容易である｡ 精度はr.m.S.1-20/Oである｡またT(i)のゆらぎから定積比熱

cvが求められるt2)

3.1 空間的相関 ･分布関数

(1) 対分布関数 (動径分布関数 )9(r)

定義により,次式で計算する(γ≦上々 )0

9(r)-意 (N-1)<∂(r-R12),≒嘉 豊1,g=1
nj(r,Ar: tn)
47rr2Ar

(3.1)

ここで, n,･(r,Ar:tn)は任意の粒子jを中心にした半径 rとr+Arの球殻内にt=inで存在

する他の粒子の個数である｡ 時間平均はn -200として行い, Ar -0.1Åととった｡ 第4図

のシミュレーションに対応する計算例を第 6図の上,中図に示す｡上図は,時間平均なしの1

時刻の記録,中図は7n-200の平均値である｡ 精度は絶対誤差で±0.03以下であるが,Nが小

さいことから,厚さArの球殻内に存在する粒子対の絶対数最高2000位であるため, rの小さ

い範囲でのr.m.S.は比較的大きい｡

計算規模としては,作業領域 5.6MB,CPUji7ne25分30秒程度である｡ 計算の効率は,
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各時刻断面でN(N-1)/2個の対の距離ごとの分類方式 (sorting)に依存する｡

(2) 干渉性散乱構造因子S(Q)

定義により,次式で計算する｡

S(Q)- 1- (Nl1)<exp(iQ･R12)> (等方系 )

Xn=Zl孟与辞,Eexr- k･Rij(in))

Qk- (L/2万 )( k l , k2,k3), IQ kl-q

(3.2)

しかし実際には,この計算方式は,1個のベクトルQkごとに9(r)の計算に要したCPUiime

図6･分布関数 9(r)とそのフーリエ変
換S(0)の計算例

と同程度必要とし,大変時間を費やすものである｡普通は, (3･1)式 (第 6図中段 )の9(r)

のフーリエ変換として,内挿 (smoothing)結果として求める｡その例を第6図下段に示す｡

いわゆるterminationerrorは3- 4(L/27C)以下のQで著しい｡従って,必要に応じてこの

低Q領域に関してのみ補足的に(3.2)式によって計算する. ただし,Lがもっと大きく(すな

わちNが大きく)設定されるならば,S(Q)の計算精度は,ずっと向上する｡
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0 i 7O 古 ユ○

図7.(α) 急冷過程における

9(r)の変化

○ I Z ) A ～ 暮 7I9

図7.(A) 急冷過程におけるS(Q)
の変化

(1),(2)の応用例として, 第7図に,超急冷過程 (第5図 )における9(r)とS(Q)の変

化を示す1.1) 高温低密度状態については8,9を参照｡

(3) 3体分布関数∫(3)(γ,∫,≠)

粒子シミュレーションの記録から, 3体分布関数は直接計算できる｡ 理論上重要な相関関数

であるのに対して,現在,実験的測定は殆んど不可能である｡この意味で,§1.に述べた粒子

シミュレーションによる研究が,理論 ･実験に対して相補的に必須となる例である｡

定義により,次式で計算する1.3-15)

9'3,(r,S,i,-憲(N-1)(N l 2)<∂(r-R12)a(sIR23)a(i-R3.,,
r+a+i-0

3!V2 苫 E(r,S,i:in)
7n87r2N3 n= 1rsiArAsAt

(3.3)
0

(Ar-As-Ai-0.2A)

ここで,a(r,S,i:in)は,時刻 tnにおいて,3辺が (r±Ar/2,3±As/2,i±At/2)の範田

にあるトリプレットの個数である｡実際には,この トリプレットの出現個数を出来る限り効率

よく数え上げること(sorting)が, CPUiineを決定する｡作業領域は5.6MB位で, CPU

ti7neの例は (M-200),
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9(3)(r,r,r)

9 (3)(r? S ,S)

9(3)(rer?S)

40分51秒 (7n-200)

37分21秒 (r0-4.8Å ,,a-200)

14分28秒 (r0- 4.8Å,m-80)

であった｡ただし,周期的境界条件のため,

r+s十i≦L

の範囲についてのみ,計算できる1.5) 第8図に,

融点直上の液体系についての計算の1例を示す㌘)

統計力学による液体系の理論では, 3体分布関

数9(3)(r,S,i)は,9(r)とヒエラルキーによ

る特定の関係にある｡この関係を簡単化して

9(r)に対する閉じた積分方程式を得る多くの近

似理論が提案された｡分子動力学法 (およびモ

ンテカルロ法 )においては,9(r)と9(3)(r,S,i)

が独立に直接計算できるのであるから,近似理論

の検討も容易である1.4,15,16) 融点直上を除けば,

Kirkwoodの有名な重ね合わせの近似が割合に正

しいことが確かめられた｡ただし, 3体分布関数

のシミュレーションでは,〃が小さいことによる

統計誤差が大きく,他方cPUti7neの消費も大き

cQIcuIQtionofd3tr,S-I) L

DistributionofequJIQterQHriQngles
L≡4338A.M:1,42xlqZ7g.小 三1.06がOZ2'ei315.5K

S･A･ratio:d3tr.r.r)/fg(r)i

9(3)(r,S,i)の計
形相関 9(3)(,,r,r)

く, 3変数 γ,∫,まの関数としてのプロフィルを十 図 8. 3体分布関数
算例 :正三角

分精度よく広範囲にわたって決定するまでにはい (上 )とsuperpositianapproxi-

たってはいないのが現状である｡しかし,不規則 ambalt三謁 畠nn笑覧妄言去詣 聖だ

系の短距離秩序の解析のためには必須の分布関数
よる｡

であり,いわゆる非晶質状態の構造の本質を考えるにあたって,重要な知見を与える(§5.)0

3.2 時間的相関関数

久保公式により,種々の輸送係数を対応するfl比rの時間相関関数の積分で計算できる｡§2.

で説明したように,全粒子の軌跡の記録は十分に定常的であるから,初期時刻をずらして相関

を計算 し,初期時刻についての平均を計算することにより,時間相関関数が求められる｡
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今,シミュレーションの記録の長さがmaxステップ(例, 7naX-2000,4000,6000)であっ

たとするO 求めたい相関関数のduarationがおよそ7ndステップ(7nd･Atsec≦ 10→llsec)と

考えられるときには,初期時刻のサンプルとして

7n-7naX - 7nd (ステップ)

だけ選べて,fZuxA(i)の相関関数を

a (i)-< A (0)A (i)'-⊥ 芸 A (tn)A (tn+ i)
m 7Z,= 1

と計算できる｡ さらにもしも,A(i)が1粒子の速度 ･座標だけを含む場合には,そのテスト

粒子の選び方に対する平均が可能で,α(≠)の精度は向上する｡

(1) 平均自乗変位,拡散定数

定義により,平均自乗変位 (M.S.D.)W(i)は次式によって計算する｡

W(i)-‡ <(R(0)-R(i))2,
志 nZ= 1,g=1(RL(tn)-RL(inH,)2

(3.4)

ExQmPle･.W(I)CndD cLlongvcIPOurPreSS･Curve

図9.蒸気圧曲線に沿ってのW(i)とDの変動 (Rb)
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第 9図左に,融点直上から蒸気圧曲線に沿って高温 ･低密度流体に移るときに『(≠)がどう変

化するかを示す9.)普通払 敵点直上の液体でもt之0.5psecではW(t‖ま直線上となり,

W(i)芸2Dt十C-2D(i-T) (3.5)

から自己拡散係数Dが求められる｡ もちろん, tの小さい領域から(3.5)式の直線にどう移行

するかも詳細に調べられる. (3.5)式のTの意味は,拡散に移行するまでのduarationtime

である｡ 液体金属の場合には,イオン間有効相互作用¢(R)が密度の関数でもあるために,慕

気圧曲線に沿ったDの変動は複雑である(第9図右 )08) 計算規模としては,N-864, ,,m

-6000,nd-1500とし,ただし時刻は5▲ステップ日ごとに粗くして,作業領域は4MW ,

CPU ii7neは約30分であった.

(2) 速度自己相関関数

定義により,速度自己相関関数(Ⅴ･A･F･)少(i)は次式によって計算する(少(0)-1)0

少(i)…<zJ(0)･V(i)>/<(V)2>

M 71iN
元諒 蓋1,i:=lVj(tn)●Vj(tn't)

(3.6)

ここでも,ステップは5つごとで精度は十分であった.また,サ(i)のduarationは3psec

(融点直上 )位と見つもって十分である｡散逸揺動定理により,少(i)の積分からDが求めら

れるが, (1)のW(i)から求めた値とよく一致した｡ これは,シミュレーションの記録が十分

定常的であることを示すものである｡(3.6)式をラプラス変換することで,Ⅴ.A.F.のスペ

ExQmPle:すくt)Cnd ｢(t)alongvapourP.Curve

図10･蒸気圧曲線に沿ってのす(i)とメモリー関数11(i)の変化 (Rb)
- 3 42-



分子動力学法による古典粒子系の計算機実験

クトル,さらにMoriの連分数の方法に対応するメモリー関数を求めることができる｡ 第 10

図に,+(i)とメモリー関数の結果を示す.9)計算規模は,作業領域3.7MⅣ,CPUti,ne約 6

分であるO ただし,精度に十分注意 しても,+(i)のlong-time-tail貝rj(i-3/2)を確証する

までにはいたらない｡

次に,fZ- A(i)がN粒子全体の座標 ･速度に関係する例を挙げる｡

(3) VANHOVEの相関関数

VanHoveの密度のゆらぎの時間空間相関関数G(r,i)(または,そのフーリエ変換S(Q,

W))をシミュレーションする場合には,普噂には中間段階の次の相関関数Z(Q,i),

〟
)(Q,i)≡∑< exp[iQ･(Rj(i)-Rl(0))]>ノ●=1 (3.7)

すなわち,intermediatescatteringfunctionを計算する.17)右辺の平均は:,初期時刻とベク

トルQの角度 (lQI-Q')について行なわれる｡ ただし,この角度平均については, (3.2)

式のS(Q)の事情と同様にCPUti7neを非常に消費する｡今までのところ,ごく特定のQのい

くつかと, tについても粗い刻みの結果が得られている｡ ただ, (3.7)式にて,j-1だけに

限定したものは,VanHoveの自己 (distinct)相関Gs(r,i)に対応し,計算は比較的容易で

ある｡

(4) 粘性率,他

粘性率 (shearviscosity)7,熱伝導率 K,体積弾性率G等は,定常状態のresI･onseと見

なして計算する(§5.)か,Force-Oの極限の値として久保公式によって求めるか,2つの

方法がある｡ 粘性率を例にとろう｡

stressCensor Jxyの相関として,

1

拍 )-扇面 あ̀,lap(0)JαG(i)'

lap -4 1V,%,4-1崇 く男 N
R;jRLPj
Rij
a)I(Rij)

を求め,その積分として甲が計算される｡

なお, Japは

.〟

lap- 意 (雪=Elu;Rf,

とも表わせて,剛体球のときのように¢(R)が特異な系の場合の計算方式を与える｡
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ところで,各時刻ごとのJap(i)の計算には, 任意の粒子に働く他の粒子からの力の総和が

必要となり,結局,計算時間はシミュレーション本体 (軌跡 )計算に要するCPUti77Leに匹適

する｡

符(i)の詳しい計算は,LevesqueとVerlet18)了'によってLennard-Jones粒子系について

行われた｡彼等の計算は,N-864,At-10I14sec, にて,TnaX-100800,平均ステップ

数Tn-27000と採 り,7(i)のduaration 7nd⊆100と見なした｡(3･8)式の平均の精度とし

ては十分に良いものであろうが,それでも7(i)のtailの漸近形 (∝ i-3/2?)を確定するまで

にはいたっていない｡

著者は,液体系を超急冷してゆく過程で再こどのような変化が見られるか,第5,7図に対応

して計算した｡各状態ごと,7naX-6000,7n-4500としたが, ギ(i)の tail･のゆらぎを十

分に小さくするまでには到らなかった｡それでも,定性的に,過冷却液体からガラス状態-の

移行が検出された｡19)計算規模としてtj:,作業容量は約5.1MW,CPUti,npは約1時間30分

位である｡

さて,上で見たように, 1粒子だけの力学量の相関関数の計算はやさしく,その精度を上げ

ることも容易であるが,〃粒子系全体に関する相関関数の計算は困難である｡個々の時刻の -

fJuxの計算に要するCPUtiTneが長いことと,初期時刻にわたる平均の精度を上げることが

格段に難かしいからである｡ たとえば, (2)のサ(i)と(4)のヤ(i)を比較した場合, (2)で

のサンプル数は7nXN, (4)でのサンプル数はmであるから, (4)のr.m.S.は√耳 ⊆30も

大きいo逆にいろば, (3),(4)のような計算のためには,シミュレーションの記録自体をも

ともと1000倍も長く用意しておく必要があることになる｡ これは現在の大型計算機では実行

困難なことで,ベクトル化 (併列計算 )可能なsui,ercomi,utorを待つのみである｡

§4.種々の興味ある体系

これまでは,実例としては単原子1成分涯体 ･結晶を挙げて来た｡しかし,§1.で概説した

ように,他の種々の状態 ･相に対する原子モデ/レが直接に作成できるもので,原子の段階での

kinematicalな特徴の検討など,多くの有益な結論が得られている｡ ただ紙数の都合で,比較

的最近の文献を少し紹介するにとどめたい｡

熱平衡状態にある不均質体系の記述は,統計力学からみて重要な問題ではあるが,その最も

簡単な例として,気相 ･液相界面20),液体 ･固相界面21)における構造 (分布関数 )が調べられ

ている｡他方,気相中の液滴 (cluster)形成の機構を明らかにしようとしたシミュレーショ

ンも多く報告されている｡22)
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多成分系を扱った報告も多いが,この場合には,全原子数付が十分大きくなければならぬこ

とと,各成分の原子の混合の様子が不自然でなくなるように十分にmix(anneal)する準備

が必須である｡ 2元合金系の短距離秩序 (chemicalshort- rangeorder)の報告がなされて

いる｡23,24)他に,格子欠陥の生成 ･運動 ･緩和についての分子動力学による研究も盛んである

が,これは竹内伸氏の報告に詳しいであろう｡

相互作用¢(R)が長距離力 (クーロン力 )を含む体系,特に1成分プラズマ系のシミュレー

ションについては,総会報告25の末尾文献を参照されたい｡

2次元系のシミュレーションの方法は,§.2で説明したものと実質的な差はない｡実在体系

との比較では,グラファイ ト表面に吸着された気体原子 (希ガス等 )のmonolayer構造は実

験も多く,シミュレーションとの比較は興味がある｡最近の文献としては,Jensen27) がKr

原子のグラファイ ト結晶表面上の過剰monolayerのシミュレーションを試み, 高温状態と低

温状態の構造の差異等を解析 している｡Hemonolayerを対象にする場合には,量子効果をど

のように評価するかが重要な問昏点となろう｡

§･5 非平衡状態のシミ1レーション (NEMD)

これまでは,体系が均質 ･等方的な熱平衡状態にある場合の粒子シミュレーション(MD)

を説明した｡

次に,均質 ･等方的な体系ではあるが,熱力学的に準安定と見なせる場合,さらに非常に長

い緩和時間を持っと考えられる非平衡状態の粒子シミュレーションは容易である｡この場合は,

粒子数Ⅳが小さいことをむしろ積極的に活用することにある｡ サイズ効果が予想されるときに

は,〃を種々変えて,〟-1について巨視的な領域に内挿することが必要であるが,実験的に測

定 ･解析が困難な現象について十分有効な ｢ひな型｣として活用できる｡例えば,密度 (N/V)

が一様な準安定状態の例として,過冷却液体の構造のシミュレーションが行われた｡これは,

最近の液体急冷法 (rapid-quenching)による非晶質金属作成の成功に対応した重要な課題

である｡まず,問題を単純化して,単原子液体の急冷状態のシミュレーションが実施され,28,29)

粒子間ポテンシャルの深さ6.の1/100位の低温状態では,構造9(r)がいわゆるmetallicglass

の特徴を示すことが報告されている｡種々の条件のもとでの急冷過程のシミュレーションの分

析については,Abraham30) の論文が詳しい｡

§･2に簡単にふれたが,著者は,単純液体金属を例にとり, (N/V)-一定の条件の下で融

点直上から-リウム温度までの超急冷過程のシミュレーションを実施し,構造変化の詳細な分

析を試みた04K近傍の構造9(r),S(Q)は,まさに非晶質状態の典型的特徴を示す010,ll) 3
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体分布関数の解析から,この起因は,短距離秩序のなかで正三角形配置の相関が急速に増大す

ることによるものであり,いわゆる微結晶模型では説明がっかぬことを明らかにした三6,31) 他

方,拡散定数32)や粘性率19)の変化から,融点の約 1/3あたりで過冷却液体から非晶質状態-の

変化,いわゆるガラス転移が起 り,シミュレー トされた最終過冷却状態は,単原子系非晶質状

態の典型的モデ/レと考えられることを示した｡もちろん,ガラス転移が起るあたりから低温で

は,内部圧力pは負の値となり,熱力学的には不安定状態である｡現在のところ,こうした急

冷過程のシミュレーションでは,体系の冷却速度はd7ノdZ⊆1012K/secであり,実験室での

条件 dT/dt⊆106-8K/sec と比べて非常に速い｡しかし,それでも,全過程のCPUti7neは,

FACOM･M-200では例えば7時間30分位を要している｡ 実験家からの要求に答えようと,

冷却速度を実験に合わせるためには,CPUt乙7neとして数ヶ年を要する規模の計算となる｡年

内にも試供が始まるベクトル計算処理可能な大型計算機では,プログラムの効率化を工夫すれ

ば, 103倍もCPUti7neを向上できそうであるから,急冷過程の条件について,もう少し詳し

い分析も可能となろう｡

次に,非平衡定常状態にある体系のシミュレーションの現状について,簡単にまとめておこ

う｡ 温度勾配や外場がかけられていて定常状態にある体系の輸送係数の計算は,§3.2で述べ

たように,平衡状態のMD記録から久保公式 (linearresponse)によって評価する方式が行

われている｡ しかし, 1粒子の力学的量については比較的容易であっても,粘性率や熱伝導率

のように体系全体のfluxの相関で表わされる輸送係数については, 熱的ゆらぎによる統計誤

差が大きく,またduarationも長く,したがって久保公式の収束は極めて悪い｡

そこで,巨視的定常状態をそのままシミュレーションして,流体熱力学的定義による輸送係

数そのものを計算する方式が提案された｡しかし,§2.にも述べたように,MDの基本セルの

大きさはたかだか40-100Å位であり,この長さにわたる勾配によるflowが熱運動によるノ

イズに対して十分なS/N比を持つためには, 推力として非常に大きな値を設定せざるを得な

い｡したがって,輸送係数の値は外場あるいは勾配について非線型領域となる｡外場あるいは

勾配の大きさを種々変えて,外場が0の極限に内挿した値は,久保公式によるゆらぎの相関か

らの値と良い一致を示す｡

一般に,こうしたシミュレーションは非平衡状態の分子動力学シミュレーション(NEMD)

と呼ばれ,ここ十年ほどの間に多くの研究がなされている｡ 国内では,NaitohとOnoによる

剛体球系のCoutte流のシミュレーション33)が先駆的な報告であり,広く引用されている.現

在のところ,NEMDは液体系の粘性率 (shearviscosity)の計算が主である｡ この場合には,

流速の速度勾配を実現するのに,基本セルに対する境界条件による方法と,各粒子に直接に外

-346-



分子動力学法による古典粒子系の計算機実験

力が働くとする方法との2つがあり,それぞれに得られた定常状態と巨視的な体系での定常状

態との比較がなされる｡

こうしたNEMDの実情については,昨年のコロラド大での ｢NonlinearFluidBehaviorJ

のコンフアランス ･プロシーディングズの中のHooverの報告34)とAlderのコメント35) を参

照されたい｡現実的な粒子間ポテンシャ/レを持つ体系のNEMDとしては,Lennard･Jones粒

子系についてのEvans36),Hoover等の粘性率の計算37)がある｡ ただし,いずれにせよ, NE

MDは計算規模として相当大きなものとなる｡ Naitoh-Ono(HITAC･M-200H)の場合も

そうであったが,N-500の剛体球系の粘性率の評価にCRAY-1で約34時間のCPUtime

を費した報告38)もある｡現時点での国産大型計算機の性能としてはもうCRAY-1にあまりお

とらないといってもよかろうが,上記のような規模の計算を占有的に短時間で実施しようと思

うと,かなり困難である｡

国内におけるNEMDの組織的な研究は,いまだその端緒についたばかりである｡

§6.おわりに
_.i

本報告では,MDの対象として主として単純液体に限った｡ もちろん,粒子間ポテンシャル

が球対称¢(γ)ではない複雑な関数形を持つ場合や内部自由度をもつ系, また混合系やスラグ,

高分子溶液系の研究にも広く応用されている｡ 他方,固体物理学の多くの系 ･現象にも応用さ

れている｡ この研究会における他の方々の報告の中で,こうした応用にふれている個所も多い

し,ここでは省略 したい｡

結局,熱平衡状態にある体系の研究については,MDはその有効性が十分確立されたもので

あり,たとえ直接実施した経験がなくとも,KNOW-HOWは大方の人々に知られている時代

と思われる｡ 他方,最後にふれたNEMDは,非線型発展方程式にかかわる問題をも含めて,多

数集団に起る非線型現象をどのようにシミュレー トするかという物理的考察とアルゴリズムの

考察の面白さにおいて,今後多くの人々の関心を集めよう｡ NEMDの役割が,平衡状態に関す

る統計力学的研究と実験とに対して相補的にMDが果してい8.ものと同様に,あるいは,それ

以上の重要性をもつであろうことは,改めていうまでもない｡それにしても,MD,NEMDが

自分の考察した方式で十分効率よく実施できるよう,supercoTγゆuterの到来を待ち望む気持

で一杯なのは,本研究会で報告を担当した方々の誰もがであろうと考える｡

(以 上 )
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