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研究成果の概要（和文）： 

様々なガラス形成物質において見られるガラス転移近傍における特徴的な現象を最近研究代

表者が提案した平均場理論に基づく統一的観点から解析し，次の二種類の“普遍則”を見出し

た.  

（１） 異なる系において，それぞれ任意の原子を選び，それらの自己拡散係数が同じ値を取

るときは，それぞれの原子のダイナミクスは全く同じ式（即ち，マスター方程式）に

よって記述される，原子の種類に依らない. 

（２） 任意の原子の自己拡散係数は，その原子がどのようなことなる他の原子と結合してい

ても，同じ式（マスタ−方程式）に従う. 

 

研究成果の概要（英文）： 

Analyzing the characteristic features seen in various glass-forming liquids near the 

glass transition from a unified point of view based on the mean-field theory recently 

proposed by the present researcher, Tokuyama found the following important two types of 

universalities: 

(1) If the self-diffusion coefficients of different atoms in two different systems have 

the same value, the dynamics of each atom obeys the same master equation. 

(2) The self-diffusion coefficient of atom obeys a master equation, even if it belongs 

to different multi-component liquids. 
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１．研究開始当初の背景 
 研究代表者は２０００年から２００６年
初頭にかけてコロイド系の実験や計算機実
験の結果を良く記述し得る平均場理論を提
案してきた. この理論は，さらに原子・分子
系へも拡張され，様々なガラス形成物質に対
する計算機実験の液体状態での結果を旨く
記述することが示された. この理論の特徴
は，異なった様々な体系のガラス転移近傍で
の振舞を統一的観点から分析・議論出来るこ
とにある. それで，この理論に基づいて，ガ
ラス転移近傍での普遍則を見出すことが必
然的な課題となっていた. 
 
２．研究の目的 
   様々な体系のガラス転移近傍で見られる
現象に対して普遍則を見出すこと. 
 
３．研究の方法 
   (1) 射影演算子法を使い第一原理から基
礎方程式を導出する.  
   (2) 平均場理論の基づいて統一的観点か
らデータ分析を行う. 
 
４．研究成果 
   研究代表者が提案した，平均場理論によ
る統一的観点からの，異なる様々な体系の計
算機実験や実験のデータ分析に依り，次の二
つの重要な普遍則の存在が確認された. 
（１）任意の原子の自己拡散係数 は液体領
域では下記のマスター方程式に従う. 

D

D(x) = x(1− x)−2 /κ   [1] 
ここにκは原子間の斥力により与えられる定
数で，原子が同じ場合はおなじである. xは
無次元化されたコントロールパラメータで，
例として，コントロールパラメータが温度T
の場合は， x = Tc /Tである. Tc は見かけ上
の特異点である.即ち，原子には原子特有の
マスター方程式が存在し，その原子が他のど
のような原子と結合していても結果は変わ
らないということである. 簡単な例題とし
て，単体 Ni の従う拡散係数と多成分系
ZrTiCuNiBe に含まれる Ni のそれとは全く同
じ方程式に従うということである. 図では，
ニッケルを含む様々な系(Ni, NiZr, AlNi, 
NiP, PdNiP, PdNiCuP, ZrTiCuNiBe)で観測さ
れた Ni の拡散係数（実験値シンボル）と理
論式[1]とが示されている. 実験値が式
[1](実線)からずれ始めるところから過冷却
状態が始まっていることが見て取れる. 
 
 
 
 
 
 

 
 
（２）もし異なる原子で観測されたそれぞれ
の拡散係数 D(x)が同じ値を持つ場合は，そ
れぞれの原子のあらゆるダイナミクスは全
く同じマスター方程式に支配される. 簡単
な例題として，１原子の平均二乗変位 M2(t)
や平均四乗変位 M4 (t) に対してこの普遍性
が確かめられている. 図では，M2(t)に対す
る代表例として，同じ拡散係数の値を持つ温
度での，金属ガラス Cu60Ti20Zr20 液体と SiO2

液体の計算機実験の結果（シンボル）が, 液
体状態[L]と過冷却状態[S]の二つの状態で
比較されている. ともに平均場理論により
提案されているマスター方程式（実線）に一
致していることが分かる. 
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