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研究成果の概要（和文）：格子モデルにおける非線形ダイナミクスとして非線形ノーマルモードおよび非線形局
在モードなどの非線形周期解に着目し数値シミュレーションおよび理論解析を実施した。分子動力学法と反復法
を連結した周期解探索手法により、結晶格子モデルにおける移動型非線形局在モードの数値解を構築した。ま
た、非線形局在モードの生成メカニズムの一つである特定のフォノンモードの不安定性と格子の対称性の関係を
理論的に解析し、格子の対称性が高い場合においてもが不安定化することによるエネルギー局在化が可能である
ことを示した。さらに、格子の対称性の物性理論への適用として、3次の非線形性を持つ格子系においても対称
性を有する格子が構築した。

研究成果の概要（英文）：Numerical simulations and theoretical analyses are performed focusing on 
nonlinear periodic solutions such as nonlinear normal modes and 　intrinsic localized modes as 
nonlinear dynamics in lattice models. We developed a numerical solution for moving intrinsic 
localized modes in a crystal lattice model using a periodic solution search method that combines 
molecular dynamics and iterative methods. We also theoretically investigate the relationship between
 zone boundary mode (ZBM) instability and lattice symmetry, which is one of the generation 
mechanisms of nonlinear localized modes, and show that energy localization due to ZBM 
destabilization is possible even when the lattice symmetry is high. Moreover, as an application of 
lattice symmetry to physical property theory, we constructed a lattice with symmetry even in a 
lattice system with third-order nonlinearity.

研究分野： 非線形格子力学

キーワード： 非線形局在モード　非線形波動　非線形振動　フォノン　エネルギー輸送

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
結晶格子やメタマテリアルなどの周期構造体における非線形ダイナミクスの解析は、摂動法による解析的アプロ
ーチと大自由度時間発展シミュレーションのデータの統計的処理による力学特性の解析が行われてきた。しかし
前者は弱非線形領域が解析対象であり、後者は統計的処理により重要な情報が埋もれてしまう。本研究では非線
形性が強い領域における大自由度系の個々の要素のダイナミクスの追跡の重要性を、非線形周期解の解析により
示した。非線形相互作用のパラメータや形状の調整によって、非線形周期解および関連する輸送特性を制御する
ことが可能であることを示し、非線形メタマテリアルへの応用の可能性を示した。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 

 
（１） 原子振動の基礎研究から音響メタマテリアルの応用研究まで、力学モデルにおいては第

一近似として相互作用を線形化することが幅広く行われてきた。しかし、微細スケールの
ダイナミクスにおいては微小な外力によっても大変位が生じ、材料が本質的に有する非
線形性を考慮する必要がある。材料非線形、幾何非線形を陽に捉える非線形ダイナミクス
は数理物理の分野で解析が進められてきた。非線形ダイナミクスにおいては振動モード
の空間変調によるパターン形成や、エネルギー局在など多様なダイナミクスを生じ、結晶
の構造変化のトリガーやエネルギー局在を用いたエネルギーハーベストなどへの応用が
期待される。 
 

（２） 非線形ダイナミクスを解析する手段としての摂動理論は、その近似が成立する範囲内に
おいては有用な情報を与えてくれるものの、強い非線形によるダイナミクスに基づく議
論を行いたい場合にはその適用に限界がある。一方で、非線形相互作用を陽に取り込んだ
原子モデルによる分子動力学シミュレーションでは，大自由度の系を扱うためにデータ
処理が統計的になり、注目したい非線形ダイナミクスがデータに埋もれて見えなくなっ
てしまう可能がある。したがって、大自由度非線形系のダイナミクスを新しい視点からの
解析手法が求められている。 

 
（３） 数理モデルにおける動力学解析において、非線形相互作用にはエネルギー局在構造の滑

らかな移動に関係する隠れた対称性が存在することが明らかになってきた。この対称性
を特定の結合強度を持つ長距離非線形相互作用を導入することにより実現されることが
示された。この対称性の概念を一般化することによって現実の材料におけるエネルギー
輸送特性と関連付けた議論を行うことが期待できる。 

 
２．研究の目的 

 
（１） 材料の原子スケールでのエネルギー局在現象、音響メタマテリアルの非線形ダイナミク

スについて、格子モデルに基づく力学モデルの構築、モデルに基づくダイナミクスの統一
的理解を目的としてミクロスケール非線形性は材料・音響メタマテリアルのフォノンモ
ードおよびエネルギー局在構造にどのような影響を与えるか、を設定する。 
 

（２） 少数自由度から大自由度までの様々な自由度における非線形ダイナミクスとして周期解
に着目する。分子動力学シミュレーションと反復法を結合した周期解探索コードを構築
し、移動型の非線形局在構造の数値解を探索する。 
 

（３） 非線形格子系が持つ隠れた対称性に着目して解析を行う。格子の対称性が原子間の相互
作用ポテンシャルの形状とどの容易な関係にあるかを明らかにする。さらに、格子の対称
性による非線形ダイナミクスの変容、それによるフォノン散乱の抑制、弾道的エネルギー
輸送、エネルギー輸送特性の変化などの材料物性への影響を解析する。 

 
３．研究の方法 
 
（１） 結晶格子における非線形ダイナミクスの解析ツールとして、分子動力学法と周期解探索

アルゴリズム、安定性解析、摂動解析などの非線形動力学解析手法とを結合した非線形動
力学解析ツールを構築した。分子動力学ソルバーとしては汎用パッケージである
LAMMPS を用いた。非線形動力学解析部分は Python による構築をベースとして、パ
フォーマンスが要求される部分については Fortran を用いて実装した。 

 
（２） 非線形周期解として非線形ノーマルモードと非線形局在モードを探索した。得られた非

線形周期解から、系の非線形性のパラメータ形状及び大きさが周期解の振動数、空間形状
にどのような影響を与えるかを解析した。 

 
（３） 数理モデルにおけるウムクラップフリー格子の構築手法に基づいて、より一般的な格子

系においてウムクラップ過程が抑制することが可能であるかを検討した。エネルギー輸
送に関する分子動力学シミュレーションを行い、弾道的エネルギー輸送が実現可能であ
るかを検討した。分子動力学シミュレーションの各粒子の軌道データからスペクトル解
析を行い、非線形ノーマルモードによるエネルギー輸送機構のメカニズムを解析した。 

 



４．研究成果 
 
（１） 構築した結晶格子モデルにおける非線形周期解探索コードにより、3 次元金属結晶モデル

における移動型非線形局在モードの数値解の探索に成功した。特定のサイズの格子系で
得られた移動型非線形局在モードの数値解を粒子数を増やした拡張格子系に初期解とし
て埋め込み、分子動力学シミュレーションを行うことにより、移動型 ILM が比較的長時
間局在性を維持したまま形を伝播する事を確かめた。一方で、移動型非線形局在モードが
自ら周辺に放出した微小はさざなみと相互作用することによって、移動性が失われ、静止
型非線形局在モードに遷移するが確かめられた。以上により、構築した非線形周期解探索
手法の有効性が確かめられた。さらにフォノンモードが移動型非線形局在モードの安定
性を決定づける要因となることを明らかにした。 
 

（２） 長距離非線形相互作用を考慮した長距離 Fermi-Pasta-Ulam-Tsingou (FPUT)格子系に
おいて、フォノンバンドの境界に位置する Zone Boundary Mode(ZBM)に対して、特定
の波数の摂動に対する安定性を決定する条件を解析的に明らかにした。得られた式に対
する考察から、長距離 FPUT 格子系の非線形相互作用の結合強度と摂動に対する安定性
を記述する関数の関係を明らかにした。さらに、結合強度の適切に設定することで、ある
範囲の波数の摂動に対して安定性・不安定性の発生を制御可能であることを示した。 
 

（３） 3 次の非線形相互作用を持つ格子系において、格子の対称性の概念を適用し、複素ノーマ
ルモード座標で書かれた運動方程式に対して正常散乱とウムクラップ散乱を分離した。
さらに、ウムクラップ過程に対応する散乱項が 0 にするための長距離非線形相互作用の
形状と結合強度のセットを 2 種類見出した。3 次の非線形相互作用に対して得られたウ
ムクラップフリー格子にいてエネルギー輸送の分子動力学シミュレーションを実施し、
一つのモデルに対しては弾道的熱輸送が実現されるものの、もう一方については弾道的
熱輸送が実現されないことを確認した。 

 
（４） 非線形局在モードの移動性についての基本的な性質を明らかにするため、Pairwise 

Interaction Symmetric Lattice(PISL)における非線形局在モードと背景のフォノンモー
ドの相互作用について数値シミュレーションにより体系的に解析した。長時間の時間発
展においては、非線形局在モードが格子間隔よりはるかに長い特性長さで、かつ非常に長
周期の往復運動を行うことが明らかになった。PISL においては格子に離散性に由来する
格子間隔を周期とするポテンシャル障壁は消失している。その一方で今回見出した周期
運動の移動距離は背景のフォノンモードの波数によって変化することから、移動型非線
形局在モードに対する実効的なポテンシャル障壁が新たに出現することが示唆された。
さらに、平均化ラグランジアンに基づく粗視化ダイナミクスの動力学モデルを構築した。
これにより PISL においては移動型非線形局在モードが格子の離散性から受ける影響が
消失するものの、ノー マルモードが実効的な周期ポテンシャル場を形成し、その軌道に
影響を生じることを理論的に確かめた。 
 

 
（５） 研究期間を通して、格子モデルにおける非線形ダイナミクスとして非線形ノーマルモー

ドおよび非線形局在モードなどの非線形周期解に着目し数値シミュレーションおよび理
論解析を実施した。分子動力学法と反復法を連結した周期解探索手法により、結晶格子モ
デルにおける移動型非線形局在モードの数値解を構築しその移動ダイナミクスを解析し
た。非線形局在モードとフォノンモードとの相互作用により移動型非線形局在モードの
移動性が低下することが示された。この移動性の維持するためには、長距離非線形相互作
用による格子の対称性が重要であると考えられるため、非線形メタマテリアルなどの人
工周期構造体において知見が利用できると考えられる。非線形局在モードの生成メカニ
ズムの一つである ZBM の不安定性と格子の対称性の関係を理論的に解析し、格子の対称
性が高い場合においても ZBM が不安定化することによるエネルギー局在化が可能であ
ることを示した。さらに、格子の対称性の物性理論への適用として、3 次の非線形性を持
つ格子系においても対称性を有する格子が構築可能であること、またそのような格子に
おいてはフォノン熱伝導におけるウムクラップ過程が抑制され、弾道的エネルギー輸送
が可能な場合があることを確かめた。 
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