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１．研究計画の概要 
本研究課題の目的は，様々な複雑系において
観測されるガラス転移現象のメカニズムを
理解する為の統計物理学的基礎理論の構築
である. 現在下記が遂行中である. 
(1) スーパーコンピュータによる，様々な異
なる体系での大規模計算機実験. 
(2) 研究代表者により最近提案された分子場
理論による，実験およびシミュレーションデ
ータの統一的観点からの解析 
(3) 森射影演算子法に代わる，徳山−森射影演
算子法を用いた新しいモード結合理論の構
築. 
 
２．研究の進捗状況 
１８年度(2006): 
(1) 様々な体系で見られるガラス転移現象の

メカニズムを理解する為の，原子・分子
系およびコロイド分散系に対する分子場
理論の提唱.  

(2) 分子場理論を検証する為に，剛体球流体
系に対する大規模計算機実験を遂行し，
理論の正当性を実証した. 

１９年度(2007): 
(1) 分子場理論に基づき，長時間自己拡散係

数の値が同じであれば，全く異なった体
系のダイナミクスは完全に同じであると
いう普遍的法則を提案した. 

(2) 普遍的法則を検証する為に，二成分レナ
ード・ジョンズポテンシャル系に対する
大規模計算機実験を遂行し，先に得た，
剛体球流体との間に普遍的法則が成立つ
ことを示した. 

２０年度(2008): 
(1) 普遍的法則を検証する為に，バルク金属

ガラス Cu60Ti20Zr20 に対する大規模計算
機実験を遂行し，先に得られている異な
る体系との間に完全に普遍的法則が成立
つことを示した. 

(2)  更に複雑な体系に対しても普遍的法則
が成立つことを示す為に，ネットワーク
形成物質 SiO2 に対する大規模計算機実
験を遂行し，同様に普遍性を実証した. 

(3) 森射影演算子法に基づく従来のモード結
合理論がベータ緩和過程で正しく現象を
記述出来ないことを検証する為に，二成
分レナード・ジョンズコロイド分散系に
対する大規模計算機実験を遂行し，ガラ
ス転移近傍では全く現象を記述出来ない
ことを示した. 

(4) 前述の計算機実験の結果を踏まえて，森
射影演算子法に基づく従来のモード結合
理論に代わる，徳山-森射影演算子法によ
る新しいモード結合理論を提案. 

(5) コロイド分散系における自己拡散を記述
する新しいモード結合理論を提案し，コ
ロイド分散系に対する分子場理論の第一
原理からの導出の可能性を示した. 

(6) 分子系における自己拡散を記述する新し
いモード結合理論を提案し，金属ガラス
や SiO2 などのネットワーク形成物質系
などの分子系に対する分子場理論の第一
原理からの導出の可能性を示した. 

 
 
３．現在までの達成度 
① 当初の計画以上に進展している. 
   ガラス転移近傍での分子場理論の提案と
それに基づく普遍的法則の発見が，研究の統
一的方向性を決定し，その観点に基づいて
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様々な体系での計算機実験の遂行による統
一的検証が可能となり，新たな理論構築の足
掛かりを提供したことが進展の大きな理由
の一つであると考えられる. 
 
 
４．今後の研究の推進方策 
(1) 徳山-森射影演算子法に基づく新しいモ−

ド結合理論を完成し，シミュレーション
による理論の検証を行う. 

(2) 分子場理論で提案され，実験や計算機実
験で検証された，長時間自己拡散係数の
第一原理からの導出を試みる. 

(3) 高分子系など更に複雑な体系に対するス
ーパーコンピュータによる大規模計算機
実験を遂行する. 

 
 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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