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研究成果の概要（和文）： 
本研究では、分子運動に基づく線形非平衡状態の解明および非線形非平衡現象の実現を目標と
し、さらに現実の世界の複雑多様さを数理的および物理的に取り扱う可能性を精査した。その
結果、線形非平衡状態とは熱力学量が分子運動の方向に依存した分布関数により記述されるこ
とが明らかとなった。また非線形非平衡現象が数百万で再現されることも明らかとなった。さ
らに分子とは異なる要素を現象論的に構成した研究により、材料の経年劣化による破壊では寿
命が系の大きさにべき的に依存することを発見し、また生態系や自由経済社会の多様性が引き
延ばされた指数分布で記述されることが発見された。 
 
研究成果の概要（英文）： 
In this research project, linear and nonlinear nonequilibrium phenomena are studied 
based on molecular motion. It was shown that local distribution function depends on 
direction of molecular motion, and that nonlinear nonequilibrium phenomena could be 
reproduced using millions of particles. Thermally activated breakdown of some 
material under subcritical stress was studied using phenomenological model elements, 
and power-law dependence of its life time on material size was shown.  Studies on 
variety and diversity of ecosystem and econosystem discovered that they are 
characterized by a stretched exponential distribution with exponent 1/2.  
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１． 研究開始当初の背景 
 物質の挙動をその構成要素である原子・分

子の運動に基づいて記述することが統計力学

の目標である。これまでに巨視系の熱力学的

挙動については大きな成功を納めており、現

代の物性科学・材料工学の発展がもたらされ
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たことは周知の通りである。統計力学が黎明

期から今日に至るまで目標としているのは、

熱平衡状態から離れた非平衡状態での挙動で

ある。こうした試みは、熱平衡統計力学が確

立する以前、例えばマクスウェルの気体分子

運動論やボルツマン方程式から続けられてい

る。その後、線形非平衡状態はアインスタイ

ン関係・オンサーガー相反関係に始まる現象

論的な研究が大きな成果を挙げ、線形応答の

久保理論として体系化された。にもかかわら

ず線形輸送現象を、現象論的にではなく、ミ

クロな運動から導くことは困難で、輸送特性

が重要となるような物質工学の隘路となって

いた。 

 今世紀に入りナノテクノロジー・バイオテ

クノロジー研究が急成長をはじめるとメソス

ケールでの輸送や機能が大きな問題となり、

その解決が重要と考えられはじめて久しい。

にもかかわらずそれに答えるべき統計力学理

論は巨視系の線形輸送の前で１世紀以上足踏

みを余儀なくされていた。 
 線形輸送現象の典型は熱伝導現象である。

巨視的現象論であるフーリエの法則は1810
年頃に確立した。これを分子運動に基づいて

再現する試みが続けられてきたが、外部ポテ

ンシャルを仮定するなどした半現象論的な模

型で再現するに留まっていた。これに対して

本研究代表者らは近年、計算機と分子動力学

シミュレーションを使った研究の進展を背景

として、この問題の再検討を行い、線形輸送

現象のミクロダイナミクスからの再現に成功

した（熱伝導[1,3], 粘性率[2], 電気伝導[4]）
。これらの成果はミクロダイナミクスに基づ

いた非平衡現象の究明に道を開いた。 
 本研究の開始に当たっては、こうした成功

により突破口が拓かれた非線形非平衡現象の

統計物理学的研究に注目が集まっていた。 
[1] T.Shimada, M.Murakami, S.Yukawa and N.Ito, 
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Intern. J. Modern. Phys. C15 (2004) 1413 

[3] F.Ogushi, S.Yukawa and N.Ito, J. Phys. Soc. 

Jpn. 74 (2005) 827 
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２．研究の目的 
上述のようにして本研究代表者らにより

拓かれた、ミクロダイナミクスに基づく非平

衡現象の究明の可能性を発展させることに

より、これまで経験的な現象論に頼っていた

工学・科学の諸問題に対しこれまでの限界を

超える新技術による新展開が期待される。と

同時に、いわゆる「マルチスケール・マルチ

フィジックスシミュレーション」に確たる基

礎を与えるものと期待される。 
本研究の目標は、こうした応用研究の基礎と

なる非平衡現象の計算機シミュレーション

をさらに発展させ「計算機エミュレーショ

ン」にまで高めることである。 
 
３．研究の方法 
 
 本研究を支える方法論の柱は、計算機シミ

ュレーションである。何粒子を何ステップ計

算できるか、その規模が研究の競争力の主な

源泉となる。数万から百万粒子程度で線形非

平衡状態の解析が可能となることを解明し

た本研究発足までの研究成果を踏まえ、本研

究では、数百万粒子から数千万粒子規模のシ

ミュレーションにより非平衡状態の再現・精

査を試みることとした。これまでに培った世

界最高速級の分子動力学シミュレーション

技術をこの規模のシミュレーションに活用

するために、まず初年度に理論性能が 627 

GFLOPS の並列計算機を導入した。この計算機

は、それぞれ AMD Opteron 2220 プロセッサ



 

 

を各２個・記憶回路２GB（主ノードのみ４GB）

を搭載したラックマウント型１U サイズの計

算機ノード 14 台をギガビットのイーサネッ

ト２系統で結んだものである。 

 この並列計算機および合わせて整備した

グラフィックワークステーションを使って、 

非平衡分子動力学シミュレーションほかに

より非平衡現象を理論的に解析し、非平衡状

態を究明した。 

 

４．研究成果 

 

 本研究の結果、まず線形非平衡状態がどの

ような状態であるのかを明らかとした。線形

非平衡状態を統計物理学的に扱う方法とし

て確立していたのは久保のよる線形応答理

論であったが、これは局所の熱平衡分布の線

形摂動を仮定していた。本研究の研究により、

この描像の限界と実際の非平衡分布関数と

が明らかとなった。フーリエ則に従って熱を

伝えている状態を非平衡分子動力学シミュ

レーションにより再現し、局所分布関数を解

析した。その結果、線形応答理論の仮定して

いるような温度勾配・熱流による線形摂動は

概形としてはよい近似ではあるが、実際には

温度他の熱力学量が分子運動の向きに依存

した分布となっていることが明らかとなっ

たのである。この成果論文③は日本物理学会

の注目論文賞を受賞した。この成果は、非平

衡状態を理論的に扱う時の精密な出発点を

与えると同時に、非平衡下での材料・素子の

設計・製造に新しい洞察を与えるものと期待

される。 

 線形非平衡状態の分子動力学シミュレー

ションを非線形非平衡状態へと進めること

にも成功した。本研究で導入した並列計算機

により、気体と液体とを高温高圧で混合した

状態を急減圧することにより爆発させるシ

ミュレーションを解析した。この現象は衝撃

波管現象として知られている現象で、爆発現

象として、工学・地球物理学はじめ数多の応

用を持つものである。本研究で扱ったのは、

最も少ない計算量で実現される非線形非平

衡現象の１つと考えられたからである。数百

万粒子を使って成功した爆発現象の解析か

ら、各種類衝撃波の挙動や非平衡下での気泡

生成ダイナミクスほか興味深い現象を再現

した。この成果は、熱機関の効率向上や火山

噴火の防災の基礎となろう。またこの成果か

ら、本研究で想定していた規模をさらに超え

るシミュレーションを実現すればさらに豊

かな非平衡統計物理学が成長することが確

信された。次のスケールとして、数億から数

百億粒子を解析し、１兆粒子級の系の統計物

理学を模索する研究が期待されることも明

らかとなった。こうした研究は成果論文⑧に、 

「アボガドロ数への挑戦」（"The Avogadro 

Challenge Project"）としてまとめ公表した。

この成果は、サウジアラビア・アブドラ王立

科学技術大学（KAUST）より Global Research 

Partnership Investigators 賞を受賞した。 

 上述の衝撃波管と対極の破壊現象に、物質

の経年劣化による破壊がある。破壊応力より

も小さい応力でも、長い間には劣化が進み破

壊に至った事故は多い。これは分子スケール

から研究することが最も難しい現象と思わ

れる。分子が固体をなし、その固体の中の欠

陥が拡散・成長する時間スケールでの現象だ

からである。この問題を現象論的に扱い、材

料や構造物中で破壊の衝撃波が伝達するに

要する時間が、応力の再分配に要する時間よ

りも遅い場合には、破壊に至るまでの寿命が

大きさにべき的に依存するようにみえるこ

とおよび、破壊に臨界亀裂がある相（いわゆ

るグリフィス相）とそうでない相との２相が

あることが明らかとなった（成果論文⑥）。 



 

 

 さらに分子運動に基づきながら、分子運動

とは隔絶した巨視的な現象をどのように扱

うかは統計物理学の黎明期からの課題であ

る。その典型例として、本研究では生物生態

系がどのようにして多様性を生みだし、維持

しているのかという問題に挑戦した。その結

果、生態系の多様性は引き延ばされた指数分

布（べき 1/2）で記述されているのではない

かとの仮説に到達した。この分布関数はいわ

ゆる「赤の女王仮説」に基づいて導出され、

種々の人口動態模型の進化論的な時間スケ

ールでのふるまいにも確認された。さらに古

生物学分野において化石から推定されてい

る生物種の寿命の分布関数をよく説明する

（成果論文⑨、⑩）。この成果は今後、生物

生態系の維持と制御とを実現する技術への

第一歩となる可能性があり、「生態系工学」

に実質が宿るさきがけとして期待される。ま

た生態系のみならず、自由競争経済社会でも

同様の分布関数が観察されており、経済・社

会・政治システムへの展開も期待されよう。 

 以上各論的に成果を概説した。さらに詳細

は成果論文を参照願いたい。分子運動から複

雑な物質のふるまいを解明する道筋を拓き

また複雑多様な現実世界の数理的・物理的研

究の可能性を明らかとしたことが、最も大局

的な見地からみた本研究の成果である。 
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