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キーワード：自己組織化・創発ノイズ・階層性・揺動定理・確率共鳴・ナノ構造・VLS プロセ

ス・分子動力学法 
 
１．研究計画の概要 
 非平衡開放系は階層性と創発性の基本であ

り、普遍性の高い研究課題である。最近、こ

のような系に見られる自己組織化現象で内部

揺らぎや外部雑音が重要な役割を果たすこと

が見いだされた。生まれる構造と生じる物

性・機能は互いに密接に関連し、そのため形

成原理や雑音の役割の解明は、期待する新機

能をもった分子ナノシステムの設計プログラ

ムと密接に結びつき、重要である。 
 本研究では、物理・生体系における自己組

織化階層構造の構築原理を確立し、雑音の機

能的役割を明らかにする。あわせて、その発

展として分子ナノシステムでの自己組織化現

象における雑音の機能性と制御原理、ならび

に創発機構の解明を図る。 
 
２．研究の進捗状況 
(1) 基板上におかれた金属触媒液滴により結
晶成長を促進することで、ナノワイヤー上の
単 結 晶 構 造 を 形 成 す る Vapor-liquid- 
solid(VLS)法は実験的に広く用いられている。
我々は領域内の実験グループと共同研究に
よりその形成メカニズムを明らかにした。モ
デル系についての分子動力学シミュレーシ
ョンにより、液滴による結晶促進効果の本質
が液-固界面での界面張力低減による臨界核
形成率の著しい増加に起因することを突き
止めた。これは、安定的なワイヤー形状を形
成するための最適供給圧が存在することを
示唆する重要な結果になっている。 
(2) 近年、巨大分子ネットワークの回路特性
が活発に研究されており、神経回路の応用な

どで重要である。そのような微細回路で発現
するクーロンブロッケイドについて時間発
展型モンテカルロシミュレーションを行い、
その電流電圧特性を研究した。まず、大きな
電圧での漸近解を解析的に求め、シミュレー
ションや実験との比較を通じてその解の有
用性を明らかにした。また、回路構造が電流
電圧特性に反映する実験事実を踏まえ、様々
な回路構造についてシミュレーションを行
い、物性の回路幅依存性や構造依存性などの
知見を得た。 
(3) 非平衡開放系のマクロ揺らぎであるソフ
トモード乱流を対象とし、輸送現象に対する
揺らぎ定理を通して、その統計力学的性質を
明らかにした。揺らぎ定理の成否が粗視化ス
ケールによって変化し、短い時間スケールで
は揺らぎ定理が成り立たないことがわかっ
た。つまり階層性によって統計力学的性質が
変わることが明らかとなった。 
 
３．現在までの達成度 
＜区分＞ 
②おおむね順調に進展している。 
領域内の異なった研究グループ・他班との

共同研究は順調に進行しており、中間評価で
も高い評価を受けた。またそれとは別に領域
全体の哲学的・理念的な研究課題である創発
現象と雑音の役割に関する研究も平行して、
我々研究グループ独自の物理学的学理とし
て進行している。その自己評価としては 
下記のようになる。 
(1) 領域内の化学グループに新しい概念を持
ち込んだ共同研究は予想以上の進展を進め、
学際的・融合的研究成果として大きな成果を
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あげた。これは期待以上であり、この課題に
関しては 100％以上の成果と考えている。 
(2) 我々の本来の学理探求については、揺ら
ぎ定理の課題がほぼ計画通りに進行してお
り、5 年のうち 3 年終了した時点で 70％ の
進行状況と評価している。一方、外生雑音の
役割や学理については、研究の主点を(1) の
融合研究に集中したため現在約 25％ 程度の
達成状態である。 
 
４．今後の研究の推進方策 
(1)  VLS 法によるナノワイヤー形成につい
て、外生雑音や付加的な非平衡条件などによ
る外力制御の可能性について、分子動力学シ
ミュレーションを用いて検討する。 
(2) 巨大分子ネットワークのクーロンブロッ
ケイドに対する外生雑音の効果をモデルシ
ミュレーションによって明らかにする。その
ための基礎的知見として、ネットワーク構造
の特徴付けと電流電圧特性の関係や、交流電
圧に対する周波数応答についても明らかに
する。 
(3) 非平衡開放系のマクロ揺らぎであるソフ
トモード乱流について、揺らぎ定理を通して
明らかにした統計力学的性質を一般化する
ために、一般化 Langevin 方程式による記述
を試みる。 
(4) 外生雑音の役割りについては、非平衡開
放系に特徴的な時空相関をもつ雑音の役割
りを、モデルシミュレーションによって明ら
かにする。 
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