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研究成果の概要（和文）：粉体気体系は、局所非平衡系の統計力学を推進する理想モデル系として理論的発展が大きく
期待されている。また、高密粉体系においては「ジャミング転移」が注目され、ガラス転移との関係が盛んに研究され
ている。本研究では、高速なEvent-Driven分子動力学法を軸に、「粉体気体系の乱流化現象」「粉体応答理論の拡張」
「配向秩序変数の一般化と動的多体相関法の高速化」「2次元剛体球系の融解現象」に関して、国内外の共同研究を行
い、基礎的方法論の開発（確立）を遂行した。

研究成果の概要（英文）：In this project, we investigated several non-equilibrium phenomena of the granular
 dynamics by using Event-Driven Molecular Dynamics (EDMD) algorithm and developed useful methods especiall
y for the dense hard core systems. We have investigated the following topics; (i) Granular Turbulence from
 the viewpoint of Micro-scale Reynolds Number and Cluster Impact in Freely Evolving Granular Gas; (ii) Flu
ctuation-Dissipation Relations for Motions of Center of Mass in Driven Granular Fluid under Gravity; (iii)
 Generalized Bond Order Parameter to Characterize Transient Crystals; and (iv) Hard Disks Equation of Stat
e: First-Order Liquid-Hexatic Transition in Two Dimensions with Three Different Simulation Methods.
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１．研究開始当初の背景 

粉体気体系は、局所非平衡系の統計力

学を推進する理想モデル系として理論

的発展が大きく期待されている。また高

密粉体系においては「ジャミング転移」

が注目され、ガラス転移との関係が盛ん

に研究されている。研究代表者は 10 年以

上にわたり、Event-Driven 分子動力学(MD)法

を用い、剛体球系や粉体系の動力学に関して

計算統計物理学の観点から世界最大規模のシ

ミュレーションを実行し成果を発表してきた。

以下に、研究開始当初の背景をまとめる。 

(1)「粉体気体系の統計則と乱流化」： 

無重力下での粉体気体系(自由減衰非弾性

剛体球モデル)はGoldhirschら(PRL, 1993)の有

名な論文以来多くの研究がなされてきた。研

究代表者は、この系で世界最大規模（数百万

粒子系）のシミュレーションを実行し、2次元

ナビエストークス乱流との顕著な類似点(エ

ンストロフィーカスケード、Bose凝縮様現象)

を示した(Isobe, 2003, 2005)。これらの成果は、

粉体気体系の統計則を明示的に示す先駆的成

果として、理論発展の可能性並びに乱流化へ

の起源を研究するひとつの方法論を提示した。 

(2)「粉体振動層における新しい応答理論」： 

都城高専の若生潤一氏と共同で、粉体振動

層の流動状態において、運動論や流体力学方

程式とは異なる視点から巨視的物理量(重心

運動など)を記述する新しい現象論的応答理

論を定式化した。この方法論では、単純なラ

ンジュバン方程式を基礎としているため、巨

視的物理量の厳密解を解析的に計算すること

が可能となる。この解析解として得られた理

論予測はシミュレーションとよい一致を示し、

理論の妥当性が検証された(Wakou&Ochiai 

&Isobe, 2008: Wakou&Isobe 2010)。 

(3) 「高密剛体球系における遅い緩和の起源と

モラセステール」： 

高密剛体球液体系における遅い緩和の起源

に関して、分子シミュレーションの創始者

Berni J.Alder 氏と共同研究を遂行した。高密液

体のシアストレス(ポテンシャルパート)自己

相関関数の長時間緩和(いわゆるモラセステ

ール)は、非平衡統計物理学やガラス転移にお

ける重要問題として認識されている。80 年代

後半、Tony Ladd(フロリダ大）と Alder らは、

固相－流動(Alder)相転移近傍のモラセステー

ルを研究し、速度相関関数のロングタイムテ

ー ル に お け る 流 体 力 学 的 起 源 (Alder& 

Wainwright, 1970; Isobe, 2008,2009)とは異なる

機構(応力場の構造緩和)で生じるという仮説

を立てた。Ladd らの研究は、当時の計算機の

制限により未解決問題となっていたため、大

規模計算を実行しこの問題の解明を試みた。

その結果、緩和は 3 つの段階を経ること、緩

和の第 2 段階では様々な緩和時間を持つ結晶

核の存在により大きな相関が残ることなどが

判明した。さらに最大結晶核の崩壊時間や拡

散領域の緩和関数などに関して定量的かつ精

密な解析を行った(Isobe&Alder, 2009, 2010)。 

 

２．研究の目的 

本研究では研究代表者の成果を基礎に、高

密度、高次元、重力場、複雑な幾何学や境界

条件の下での粉体の非平衡輸送と微視的原理

の解明をめざし、理論と大規模シミュレーシ

ョンの双方から新しい方法論の開発と全密度

領域の粉体輸送現象の統一的解明をめざすこ

とを目的とした。プロジェクトは大きく 4 つ

のステージにわけ、研究を発展させた。 

(1) 1 次元系で確立された粉体応答理論を擬

1 次元系に拡張し、理論の妥当性を検証する。 

(2) 高次元、高密度、重力場の大きさ、様々

な境界の影響を考慮する。 

(3) 粉体気体系の乱流化現象において、3 次

元系への拡張を行い「統計則と乱流化の起源」



 

 

を探る。 

(4) 高密粉体系輸送現象に関して多体相関

関数を解析する新しい方法論を開発し、「ジャ

ミング転移」などの微視的起源を解明する。 

 

３．研究の方法 

半世紀の歴史を持つ計算統計物理学は、初

期のAlder転移の発見以来、計算機の演算能力

の著しい発展に伴い飛躍的に発展し、ますま

す重要性が増している。剛体球分子動力学法

(Event-Driven MD)は、状態方程式や輸送係数

などの物理量をはじめ、平衡・非平衡現象を

直接計算する重要な方法論を提供している。

近年まで続く高速アルゴリズム開発や高速計

算機の発展により、数百万粒子以上の大規模

計算がパソコンでも実行可能となり、従来の

理論研究の手法として確立された気体運動論

や典型的な流体力学方程式に支配される現象

と相補的な地位を確立している。また剛体球

系は単純さゆえに、モデルや境界条件に少し

変更を加えることにより、広範な非平衡物理

現象を数値的に厳密に研究することができる

という大きなメリットがある。しかし非平衡

系特有の巨視的パターン形成や輸送現象の解

析は、空間パターンが成長するほどの大規模

かつ長時間の計算が必要なため未開拓であっ

た。研究代表者は10年以上前に、非平衡系に

適用できる高速な剛体球MDのアルゴリズム

開発(Isobe,1999)を行い、理論では扱えない

様々な現象の解析を行ってきた。これまでの

研究成果により、剛体球MDは新しい理論や解

決困難な難問に対し検証(解決)能力があるこ

とが実証されている。本研究においても、剛

体球MDを基礎に効率的に研究を遂行した。 

 

４．研究成果 

 (1) 粉体気体系の自由冷却過程において、2

次元準弾性衝突極限のテイラースケールレイ

ノルズ数を導出し、乱流領域に到達すること

を確認した(Isobe, IJMPC, 2012)。また、3 次元

系のコルモゴルフスケーリング則を確認した。

さらに緩和の後期過程における粉体クラスタ

ー間衝突に起因する衝撃波現象を見出した

(Isobe, JPC, 2012)。このクラスター衝突は、数

百万粒子系以上の系でしか検知できず、これ

までに提案された理論予測とも一致しない。

これらの成果は、無次元数の定量化により流

体乱流との直接比較も可能となり、粉体気体

系の精密な統計則を探る上でさらなる新しい

理論発展の基礎となると期待される。 

(2) 1 次元系で確立された応答理論を基礎に、

擬 1 次元系の粉体振動層において、重心揺ら

ぎを有効温度に修正した揺動散逸定理とそれ

に基づく応答理論を構築しシミュレーション

との比較により理論の妥当性を検証した

(Wakou&Isobe, PRE, 2012)。この研究では、重

力と熱浴の相対的強さを系統的に変え、ラン

ジュバン方程式におけるランダム力の強度と

摩擦係数の関係を与える(第二種)揺動散逸関

係の破れについて詳細な解析を行い、理論の

適用範囲を調べた。その結果、系の密度反転

(下方の密度が、上方のそれよりも低くなる現

象)とエネルギー等分配則や揺動散逸定理の

破れに強い因果関係があることがわかった。

揺動散逸関係を見直し、ランダム力の強度を

シミュレーションから見積もるように理論に

修正を加えることで現象論の確立に成功した。 

(3) 高密剛体球系の融点近傍で生じる「トラン

ジェントな結晶」を定量化するため、新しい

方法論「一般化配向秩序変数」と「動的多体

相関関数法」を開発した。 

①� 最近接結合秩序パラメータの高次（第

2、第3）近接シェルへの拡張。 

②� 配向因子相関関数における近接シェ

ル内粒子の時空粗視化による高速化。 

②は高密粒子系のシアストレスや結晶核な



 

 

どの時空間相関関数を高速に計算できる手法

で、従来の計算に比べ約2桁程度の高速計算が

実現し、従来は不可能とされた4体2時刻配向

因子自己相関関数の距離依存性の解析も可能

となった (Isobe&Alder, JCP, 2012)。開発され

た方法論は、高密液体の時空構造解析のみな

らず、高密ガラス・粉体系の非平衡相転移現

象解析(精密化)にも応用できると考えられ成

果の発展に大きく貢献することが期待できる。 

(4) 近年（「Statistical Mechanics: Algorithms and 

Computations」(Oxford)の著書でも著名な）W. 

Krauth 氏 (ENS-Paris) ら は 、 従 来 の Monte 

Carlo(MC)法とは全く異なるEvent-Chain MCと

いう高速な方法論を開発した(2009)。この方法

では、粒子衝突まで直線運動させ、次々に起

こる衝突連鎖を1つのイベントとして扱い、棄

却がないため、高密度系で高速計算が可能と

なる。高密系では粒子が頻繁に衝突を繰り返

し、相転移が伴うような大規模系では平衡状

態緩和に非常にシミュレーション時間を要す

る。平衡状態作成の計算時間短縮(Event-Chain 

MC)と動的物理量解析(Event-Driven MD)の2つ

の相補的な長所を生かし、パリ滞在中(2012.3)

高速ハイブリッド法を完成させた。同じころ、

ミシガン大学(Sharon Glotzer氏のグループ)で

GPUを用いた剛体球系の超並列MC法が開発

され(2013)、日米仏の3極(ミシガン大学、ENS、

研究代表者)で50年来の難問である「2次元剛体

球系の融解問題現象」に関して共同研究を遂

行した。3つの独立な方法論で約100万粒子系

の世界最大規最高精度の状態方程式が完全な

一致を示し、液相－Hexatic相間の1次相転移が

示された。方法論の有用性を確認したのみな

らず、過去の論争の原因が明瞭となり、2次元

融解の全容解明に向けて大きく貢献したため、

CNRSなどからプレスリリースが刊行され、大

きな注目を集めた(Engel & Anderson & Glotzer 

& Isobe & Bernard & Krauth, PRE, 2013)  

本研究で得られた成果は、雑誌論文9本（内、

査読付5本）、国内外の講演19件（内、特別・

招待・依頼講演6件）等で公表した。 
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