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研究成果の概要（和文）：熱平衡状態において不規則に固まった状態である「理想ガラス相」を実現することを目標に
掲げ、原子分子の運動と巨視的な物質の状態をつなぐ平衡統計力学にもとづいて、様々な数理模型を解析した。その結
果、不規則なままに巨視的な重なりがあらわれる相を示す有限次元模型を構成することに成功した。その模型は転移点
では潜熱を示す１次転移である可能性が高いが、さらに潜熱がでないランダム一次転移を示す有限次元模型も見出した
。これらはいずれも世界で最初の発見であり、現実に存在するガラスの深い理解に向けた一歩となる。

研究成果の概要（英文）：Toward the ultimate goal to have "ideal glass", in which molecules are frozen in a
n irregular manner at equilibrium, we have analyzed various mathematical models within a framework of equi
librium statistical mechanics that connect atomic level descriptions with macroscopic states of matter. As
 the result, we have found a finite dimensional model that exhibits the emergence of macroscopic overlap. 
While the transition of this model seems to be of the first-order with latent heat, we also find another m
odel that exhibits Random First Order Transition without latent heat. These two results are the first repo
rt in the world, and they will provide a significant step toward deep understanding of realistic glasses.
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１．研究開始当初の背景 
温度の低下に伴って、空間的に不均一なまま
固化する物質がある。この過程で、粘性率の
急激な増大や比熱の大きな変化が生じる。粘
性率の値などによって便宜的に決められた
転移温度は「実験室ガラス転移温度」と呼ば
れるが、その転移温度は、液固転移温度や臨
界温度と異なり、熱力学的特異性によって特
徴づけられていない。また、その値は温度の
下げ方など試料の用意の仕方に依存する。そ
の一方、平衡状態において熱力学特異性を伴
うガラス転移は「熱力学ガラス転移」と呼ば
れるが、一般に平衡状態に緩和するのが極端
に遅くなるためその存在は確認されていな
い。 
理論的には、熱力学ガラス転移の問題に対
して、スピングラス研究で成功を収めたレプ
リカ理論にもとづく平均場解析が適用され
てきた。特に、ランダムグラフ上に定義され
た粒子模型が１段階レプリカ対称性の破れ
（1RSB)を示すことが理論的に導かれた。
1RSB が熱力学ガラス転移と関係している可
能性は２０年前から指摘されており、それに
もとづく現象論（ランダム１次転移シナリオ, 
以下、RFOT）も発展していた。 
ところで、この理解は平均場描像にもとづ
いている。例えば、有限次元空間における熱
力学ガラス転移については、理論的解析でも、
数値実験でも、室内実験でも、議論以前の状
況にあった。 
 
２．研究の目的 
まず、熱力学ガラス転移を示す有限次元統計
力学模型を構築する。具体的には、結晶秩序
など明示的な対称性の破れは生じていない
けれど、スピングラス研究で知られている重
なりオーダーパラメータが有限の値になる
ことを示す。 
次に、有限次元熱力学ガラス相の特徴づけ
を行う。グラスオーダーに付随する特徴的長
さを定義し、その発散傾向を見出す。また、
粒子配置の直接的解析によって「レプリカに
依存しない」グラスオーダーの定量化を提案
する。これらを介して、熱力学ガラスの普遍
性クラスを考え、現実のガラス系を分類する
足がかりを与える。 
 最後に、熱力学ガラス転移に対する以上の
結果を踏まえて、動力学研究に新しい視点を
持ち込む。有限次元系において消失するモー
ド結合転移点近くの動的不均一性の理解を
深めるだけでなく、熱力学ガラス転移点近く
での動力学の異常性から、実際の実験ではそ
こに近づけない機構を明らかにし、実験で見
られる動力学の異常性についての法則を見
出す。 
 
３．研究の方法 
(1)不規則パタンが基底状態やエネルギー極
小状態になるような方法を構成した。以下の
３つのアプローチを考えたが、順により有用

なものとなってきた。第一の方法では、セル
オートマトンの時空パタンを統計力学の基
底状態に持ち込む。第２の方法では、ワング
タイルを使う。そして、第３の方法では、３
次元化したワンキューブに対して、セルオー
トマトン的構成とエネルギーランダムネス
を組み合わせる。これらのアプローチで構成
された模型に対して、レプリカ交換モンテカ
ルロ法で数値実験を行い、熱力学的性質、グ
ラスオーダーの出現、ダイナミクスについて
調べる。また、その模型の理論的解析を行う。 
 (2) RFOTに代表されるガラスの現象論では、
ガラス転移に伴う動的な異常は位相空間の
非常に多数の分割と関係しているとする。幾
つかのレプリカ法やキャビティ法など平均
場解析から位相空間の分割は指摘されてい
る。さらにダイナミクスに関する数値計算か
ら、その分割と異常長緩和の出現が同時に起
こることが示唆されている。しかしながら、
位相空間の理論的解析は平均場模型の特性
を反映した仮定が前提となっており、例えば
有限次元系での妥当性を検討するためには、
別の方法が必要となる。そのための数値計算
手順を考案し、平均場模型で期待される結果
が再現されることを確かめる。 
(3)RFOT が実現するとされる主な微視的模
型は、平均場スピングラス模型やランダムグ
ラフ上の格子ガラス模型である。空間次元が
無限大であったり、系に乱れがあらかじめ導
入されていることから、我々の世界である３
次元系において RFOT の示唆する現象のどこ
が正しくてどこを修正しなければならない
かは不明である。そこで、RFOT を実現する有
限次元模型を見つけ、その熱力学特性を明ら
かにすることは大きな意味があると考えら
れる。元来、実験系のガラス転移は外的な乱
れの少ない状況でも起こるために、対応する
統計力学模型は並進対称性を持つことが期
待されるが、ここでは先の平均場スピングラ
ス模型の一つである３次元ポッツグラス模
型を大規模なモンテカルロ・シミュレーショ
ンで調べ、熱平衡状態を調べた。 
(4)ガラスは異常長緩和を示す典型系であり、
その系をモンテカルロ法で調べる際に遅い
緩和は障害になる。特に、熱平衡ガラス転移
を探求する本課題にとっては問題点の一つ
である。そこで、既存の方法を組み合わせて、
できるだけ計算時間と緩和時間が短くなる
ような方法を模索する。 
 
４．研究成果 
(1) セルオートマトンによる不規則基底状
態を構成した模型のうち、双対性の議論で相
転移の存在が理論的に理解できるものがあ
った。この相転移は興味深いものであったが、
最終結果としては、重なりオーダーが転移を
示さず、複雑な基底状態と関係する液体と単
純な液体の１次転移であることが分かった。
ダイナミクスも異常であるが、この異常性は、
いわゆる運動論的拘束模型(KCM)の振る舞い



と定性的に同じだと判断された。 
(2)ワンタイルを使った模型は、不規則基底
状態を作れても転移がないか、規則相に入る
か、準周期相に入るかしかなかった。徹底的
に調べたが、２次元格子模型では、熱力学ガ
ラス転移は出現しないと予想するに至った。
ワングタイルを層状に積み重ねた模型では、
不規則秩序が出現しうることを示した。熱力
学的性質は興味深いが、模型に恣意性がある。 
(3)最終的に、３次元格子模型でワンキュー
ブを用いて、セルオートマトンルールによっ
て不規則配置を構成し、かつ、エネルギーに
ランダムネスを持ち込むことで重なりオー
ダーパラメータが有限の値をとる相への転
移を確認した。しかし、数値実験の範囲では、
潜熱を伴った１次転移になっており、平均場
模型から考えられているランダム１次転移
シナリオとは異なっている。それと関係して
いるのか、ダイナミクスの様子もだいぶ違う。
例えば、平衡状態における時間相関関数は遅
くならない。その一方、平衡への緩和時間は
膨大になっている。以上の結果は論文として
公表され、国際会議等でも発表された。特に、
最後の結果は、Phys. Rev. Lett. に掲載さ
れたことを附記したい。 
(4)ランダムグラフ上の格子ガラス模型では、
ある密度以上では位相空間が指数関数オー
ダーに分割することが知られている。一般に、
その密度は熱平衡ガラス転移を示す密度よ
りも低い。そこで、位相空間の分割が起きて
いる高密度だけを許した局所更新では、位相
空間を広く巡ることができないことを示せ
ばよい。許される密度の下限を変化させたと
きに、位相空間の拡散に局在・非局在転移が
起こることを確認する数値計算手順を提案
した。実際に、格子ガラス模型において、分
割の起こる密度で局在転移が起こることを
示した。この手順は任意の格子模型に応用可
能である。 
(5) ３次元ポッツグラス模型の平均場極限
では RFOT が実現することが理論的に分かっ
ており、純粋に有限次元のゆらぎに対する
RFOT の頑健性の検証に焦点を絞ることがで
きる。Cammarota らによる議論(2013)では、
３次元ポッツグラス模型では RFOT は極めて
起きにくいとされているが、我々は彼らの指
摘する困難点を回避するために第三近接相
互作用を導入した。その結果、有限温度で
RFOT を示すことが明らかになった。さらに、
臨界指数の評価により、現象論的に示唆され
ている RFOT 普遍性クラスに属することと矛
盾しないことが分かった。この結果は、RFOT
を基盤とする熱力学ガラス転移の理解へ向
けた重要な一歩を提示していると考える。 
(6)格子ガラス模型では、与えられた配置の
元で、遷移可能な格子をリストアップするこ
とにより、無駄な時間を短縮することが可能
になる。その考えを具体的に実装し、高密度
領域においてかなりの高速化が実現できた。
また、モンテカルロ法において、平衡分布を

持つための十分条件である詳細つりあい条
件を緩めることにより、平衡分布に早く到達
する可能性を幾つかの簡単な模型で調べた。
特殊な模型では定性的に緩和が加速される
ことが示された。 
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