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研究成果の概要（和文）： 自由エネルギーランドスケープ（FEL）描像により、次のことを示した。(1) 温度変
調に対する応答からFELの緩和時間が求まる；(2) 非平衡系のエージングが２種類に分類でき、FELの緩和は第II
種エージングを生じる；(3)協調緩和領域の物理的な定義を与え、Adam-Gibbs 関係式が厳密に導ける；(4) 協調
緩和領域の温度依存性を分子動力学シミュレーションで決定した：(5) 緩和の緩慢化とFELの緩和が共存する系
では、二種類のエージングがクロスオーバーする。
本研究の数学的手法を応用して、COVID-19の対策にはPCR検査が重要であることを示し、波状感染曲線が生じる
原因を明らかにした。

研究成果の概要（英文）：Exploiting the free energy landscape (FEL) approach, I have obtained the 
following results.(1) The relaxation time of the FEL can be obtained from the response to 
temperature modulation. (2) The aging of non-equilibrium systems is classified into two types, and 
the relaxation of the FEL gives rise to the type II aging. (3) A clear definition of the 
cooperatively rearranging region (CRR) is given and the Adam-Gibbs relation is rigorously derived. 
(4) The temperature dependence of the size of CRR is determined by MD simulation. (5) In a system 
where a distribution of the jump rates and the relaxation of the FEL exist, two types of aging cross
 over when the temperature is raised.
 The mathematical method used in this research is exploited to analyze compartment models for 
COVID-19. Importance of the quarantine measure is theoretically proved in controlling the pandemic 
and the origin of wavy infection curve is clarified.

研究分野：物性物理学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
自由エネルギーランドスケープ描像により、非平衡系の動的性質と熱的性質を統一的に記述できることが示さ
れ、非平衡系物理学の新しいパラダイムの確立に向けて前進した。この描像により様々な現象が理解でき、(1) 
ガラス物性とエージング (2) タンパク質のアミロイド繊維化を含む生体高分子の構造転移 (3) 高分子材料の物
性コントロールなどへの応用が期待される。

※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。



１．研究開始当初の背景 
ガラス転移は、1923年の発見[1]以来すでに 100年以上が経過するが、その本質を理解する物理

学的枠組みが確立しておらず、今なお物性物理学の最後のフロンティアとよばれている。ガラス

転移の物理的理解が困難なのは、それが非平衡状態における転移現象であり、転移に関連する異

常が履歴に依存するので、どの現象を本質的なものと考え、物理学的描像を描くかにコンセンサ

スがないことによる。仮想温度や協調緩和領域などの概念が明確な定義がされないまま広く用

いられている。ガラス転移を統一的に理解する一つの考え方は、温度が下がったときに起こる熱

力学的な 1次転移を理想ガラス転移（構造エントロピーが消滅するカウツマン温度に対応）とす

る考え方（ランダム 1次転移理論（RFOT））[2]である。この考え方では、冷却速度依存性などの

非平衡系特有の特徴は議論の対象とはされず、さらに多谷構造上の系の運動は転移を不明瞭に

するにすぎないと見なされる。もう一つの考え方は、自由エネルギーランドスケープ(FEL)上の

ダイナミックスの緩慢化によって、熱力学転移と動的転移が、その冷却速度依存性などを含めて

統一的に理解できるという申請者が提唱する考え方(FEL 理論)[3]である。ガラス転移現象およ

び提案されている様々な概念を統一的に理解する理論的描像を確立することが課題となってい

た。 
 
２．研究の目的 
FEL 理論を非平衡系物理学のパラダイムとして完成させるために、これまで導入されていた仮

説や概念を FEL 理論に基づいて統一的に理解すること、FEL を直接実験で観測する方法を開発

すること、さらに現実の物質への応用・検証とガラス転移そのものを理解する理論的枠組みを構

築することを目指して基礎的知見を得ることが本研究の目的である。 

（１）FEL描像によるエージングの理解 

温度を突然変化させたときの系の応答の遅れ（エージング効果）は、これまでアドホック

的な「内部時計」の導入[4]や二種類の緩和の仮定[5]に基づいて議論されているにすぎない。

FELは温度変化に応答し、FELの緩和から FELの構造に関する知見を得る方法を確立する。 

（２）FELを用いた Adam-Gibbs仮説の基礎付け 

Adam-Gibbs[6]によって導入された協調緩和領域（CRR）の存在は，RFOT 理論において

も FEL理論においても重要な働きをしている。FEL理論により CRRの物理的に明確な定義

を与え、Adam-Gibbs仮説の物理的根拠を明らかにする。 

（３）分子動力学(MD)シミュレーションとの比較による検証 

モデル系のMDシミュレーションとの比較から FEL理論の検証を行う。 

（４）ガラス転移の本質の理解 

ガラス転移に対する FEL 理論は、相転移に対するランダウ理論に対応している。相転移

に対する繰り込み群の方法による理解と同じレベルでガラス転移を理解できる枠組みを作

り、ガラス転移の本質を明らかにする。 
 
３．研究の方法 
本研究では、研究目的で説明した課題に対して、京都工芸繊維大学及び東北大学の研究者と協



力しつつ、順次研究を進めた。 

（１）温度変化に対する応答とエージングの研究 

温度を不連続的に変化させたときの緩和関数のエージング現象を解析し、FEL の緩和の

効果と分布関数の変化の効果の現れ方の違いを明らかにする。また、温度をある振動数で変

調したときの非線形応答について、FELの緩和の効果の発現の仕方を明らかにする。 

[研究協力者：京都工芸繊維大学猿山靖夫教授、水口朋子准教授] 

（２）Adam-Gibbs仮説の基礎付け 

FEL 理論に基づき協調緩和領域の明確な定義を与え、二つの構造間の遷移率を求めて、

Adam-Gibbs仮説の物理的根拠を明らかにする。 

[研究協力者：東北大学吉留崇助教] 

（３）モデル系の解析 

レナード・ジョーンズ・ガウス（LJG）型ポテンシャルで相互作用する系は、2次元、3次

元において安定なガラスが形成できる。LJG系の協調緩和領域の温度依存性に関して、FEL

理論の結果とＭＤシミュレーションの結果を比較し、理論の検証を行う。 

[研究協力者：京都工芸繊維大学水口朋子准教授] 

（４）FEL上の代表点のランダムウォークの解析法の確立 

   ガラス転移の繰り込み群による理解に向けた基礎研究として、ジャンプ距離に分布があ

る場合のランダムウォークの解析方法を構築する。 
 
４．研究成果 
自由エネルギーランドスケープ（FEL）描像は、非平衡系の熱力学的性質と動的性質を統一的

に説明する唯一の理論であり、FEL 理論を非平衡系物理学のパラダイムとして確立させること

に向けて、本研究では次の成果を得た。 

(1) 温度変調に対する緩和関数および感受率の振る舞いからＦＥＬの緩和時間が求められるこ

とを明らかにした。 

(2) 非平衡系のエージングが２種類に分類できることを示すとともに、FELの緩和により第 II種

のエージングが生じることを示し、エージングの待ち時間依存性から FEL の緩和の情報が

求まることを示した。 

(3) FEL 理論に基づき、協調緩和領域の明確な物理的定義を与え、その領域の大きさと構造エン

トロピーおよび緩和素過程との関係を明確にして、FEL 理論の枠組みの中で厳密に Adam-

Gibbs の関係式を導いた。 

(4) 新しい定義に基づく協調緩和領域を分子動力学シミュレーションにより決定し、その温度依

存性がフォーゲル-ファルチャー則と矛盾しないことを示した。 

(5) 第 I種のエージングを生じる緩和素過程の遷移率の分布と第 II種のエージングを生じる FEL

の緩和が共存する系として、FEL の緩和を表す仮想温度に依存するﾄラッピング拡散モデル

を考え、中間散乱関数の持ち時間依存性を解析して、昇温変化の場合待ち時間が増加すると

二種類のエージングのクロスオーバーが起こることを示した。 



(6) 新しいランダムウォークモデルとして、変動距離（バリアブルレンジ）ランダムウォークモ

デルを導入し、3次元モデルの基礎的性質を調べ、距離の分布によっては局在化が起こるこ

とを示した。これはガラス化に対応すると考えることができる。 

(7) 本研究遂行中にパンデミック COVID-19が起こり、緊急的に COVID-19に関する研究を行っ

た。本研究で緩和現象の解析に用いた数学的手法がパンデミックのコンパートメントモデル

に応用できることを発見し、COVID-19 に対する SIQR モデル及び SPAQR モデルを提出し

て、PCR検査の重要性、行動制限と緩和を繰り返すことにより波状の感染曲線が生じること、

日ごと陽性者数の経時変化および発症率の推定、および感染状況が 9種類に分類できること

などを示した。 
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