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研究成果の概要（和文）：熱が温度の高いところから低いところへ流れていくような現象を非平衡現象と言います。非
平衡現象は、日常的に目にしますがその物理的理解はまだまだ不十分です。この研究では、そのような非平衡状態を理
解するために、コンピューター上でシミュレーションにより調べました。特に、火山噴火に見られるような急減圧下で
の気泡生成と構造形成の物理、泥のひび割れのような、体積が収縮することによる亀裂発生の様子とその性質、結晶粒
界の温度勾配下での運動などを調べ、これまでに知られていなかったことを幾つか明らかにしました。この成果は非平
衡現象の制御に応用できる可能性があります。

研究成果の概要（英文）：Phenomena such as heat transfer are called "nonequilibrium" phenomena. Physical un
derstanding of the nonequilibrium phenomena is still poor, even though the phenomena are ubiquitous in nat
ure. In this study, we investigate the nonequilibrium phenomena by the computer simulation for understandi
ng; Especially, dynamics and structural formation of bubbles under rapid decompression, fracture dynamics 
caused by shrinkage, and dynamics of a grain boundary under a thermal gradient are studied. The results ma
y be applicable to control the nonequilibrium phenomena.

研究分野：
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１．研究開始当初の背景 
 
  平衡系の統計力学がGibbsらによって確立
されてから 100 年以上になる。統計力学の黎
明期より、非平衡現象に対する統計力学的ア
プローチも同時に行われてきたが、平衡統計
力学ほどの原理の完成にはまだ至っていな
い。輸送や構造、構造形成に関する各論がそ
れぞれ独自に発展しているのが現状である。
例えば、輸送に関しては線形非平衡熱力学に
よる現象論が確立している。非平衡条件下で
の構造や構造形成に関しても、散逸構造論や
局所的な自由エネルギーを現象論的に記述
したGinzburg-Landau理論などの理論がよく
使われる。これらの理論は、いわばマクロな
記述であり系のミクロな状態は理論のパラ
メーターに繰り込まれた形で表現されてい
る。輸送の例で言えば、輸送係数がミクロな
線形応答理論で計算されることで理論のパ
ラメーターがミクロな状態を繰り込んだ形
で得られる。このような観点から見ると、ミ
クロな状態が輸送や構造、構造形成にあたえ
る影響をこれらの理論の枠内で評価するに
は、少し不向きである。統計力学的な立場に
立てば、これらの理論はいわば平均値の理論
であり、物理量の分布やゆらぎの効果等に関
する議論には全く不向きである。 
  また実際の非平衡現象を眺めてみると、マ
クロな平均値の現象論で良いのかというこ
とが疑問になる。実際、近年の実験および観
察において、ミクロな状態が、マクロな振る
舞いに大きく影響を与えているような現象
が発見されている。例えば、熱伝導と物質の
拡散的輸送の間の交差現象として熱泳動現
象が知られているが、泳動する成分の表面の
ミクロな違いで、マクロにも振る舞いが大き
く変わることが知られている。また、最も簡
単な界面系のモデルであるφ4 モデルにおけ
る界面構造でさえ、ゆらぎの効果で界面構造
が変化する。動的な現象に関しては、高粘性
流体中の気泡核生成では、マクロな理論を使
った解析が気泡生成の実験結果、観察結果と
あわないことが知られている。この主たる原
因は、気泡の臨界核半径が数ナノメートルと
非常に小さくミクロな界面構造が無視でき
ないこと、また粘性が高いことにより気泡核
の成長が制限されていることによると思わ
れているが、まだ理論的な解決には至ってい
ない。  
  一方、コンピューターの性能の指数関数的
成長とともに、近年、計算機をもちいた非平
衡系の研究が盛んに行われるようになって
きている。非平衡系では、同じサイズの平衡
系と比較すると計算量がさらに「一桁」多く
必要であり、ようやく計算機が非平衡系の研
究に追いついてきたといえる。申請者は、こ
れまでに主として、コンピューターシミュレ
ーションによる非平衡系のダイナミクスと
輸送、構造形成に関連した研究を行ってきた。
そこではミクロな粒子の分子動力学シミュ

レーションから、マクロな流体現象の再現や、
気液共存状態での界面構造の形成、ミクロな
化学反応ダイナミクス、熱伝導などを調べて
きた。これらの研究成果によると、マクロな
現象や構造を再現するためには、理想的に必
要と思われるアボガドロ数個の粒子が必要
なのではなく、現象の状況に応じて、高々数
百から数百万、数千万の粒子で十分であるこ
とがわかってきた。この程度の規模だと、最
近のハイエンドのパーソナルコンピュータ
ー上で、少しアルゴリズム上の工夫を行えば、
非平衡条件下でのミクロな立場から輸送や、
構造形成を丸ごと計算機上に載せることが
可能となる。 
 
２．研究の目的 
 
  前述の背景を踏まえ、本研究ではミクロな
ダイナミクスが非平衡条件下でのマクロな
輸送や構造、構造形成にどのように影響を及
ぼすのかを明らかにすることを目的とする。
特に、申請者の経験を生かし、非平衡現象を
ミクロな立場からコンピューター上で再現
し、その再現からマクロな現象への影響を見
る。その際、連続体によるマクロ記述との整
合性、および既存のマクロ記述理論へのミク
ロからの補正を明らかにすることを一つの
柱とし研究を行う。さらにそれが明らかにな
ったならば、ミクロな補正を取り込んだ新た
なマクロ記述理論の確立を試みる。 
 
３．研究の方法 
 
  輸送現象や構造形成などの非平衡現象に
対し、計算機上でシミュレートできるミクロ
モデルを構成する。また構成されたミクロモ
デルを計算機シミュレーションすることで、
対象とする現象の理解を目指す。さらに、現
象のマクロな記述による理解、およびマクロ
記述による計算機シミュレーションを行い、
対象とする非平衡現象現象の記述階層をま
たがる理解を目指す。また関連する非平衡現
象に関してもシミュレーションを元にした
研究を行う。 
 
４．研究成果 
 
  研究期間中にいくつかの非平衡現象に対
して成果が得られた。それら成果を以下にテ
ーマ別にまとめる。 
 
（１） 爆発的構造形成におけるモルフォロ

ジーダイアグラムの記述 
 
  二成分 Lennard-Jones 粒子モデルを用い、
衝撃波管の設定を模擬したシミュレーショ
ンを行った。この系は、パラメーターに依存
し、気泡核生成から気泡流の発生、および噴
霧流に転移しながら流れることが我々の先
行研究によって既に知られている。今回は、



パラメーターに依存して、どのような流れの
構造が現れるかを詳細に調べた。その中での
相図の一部を図１にしめす。また、マクロな
連続体記述との比較を行い、どのようにミク
ロなダイナミクスとマクロな記述が整合し
ているか明らかにした。 
  この成果は非平衡物理のみならず、火山噴
火の素過程などにも応用できる成果である。
また、ミクロダイナミクスの有用性を示した
ことで、今後の非平衡現象の理解に利用でき
る手法を確立したと言える。 

図１：あるパラメーターにおける流れの形態 
 
（２） 体積収縮による破壊のミクロモデル

とマクロモデル、確率的記述 
 
  体積が収縮することによる破壊の様子を
ミクロシミュレーションによって調べた。そ
の結果、破壊後の構造の長さスケールが、収
縮レートに応じて冪的に依存することがわ
かった。また、マクロ記述として、連続体モ
デルを構成し、収縮によるひび割れのダイナ
ミクスをシミュレーションによって再現し
た。この系では、破片のサイズ分布に注目し、
その統計的性質を調べた。その結果、収縮過
程のダイナミクスに応じて、破片のサイズ分
布がスケール不変性を示すことがわかった。
これは世界初の新しい成果であり、破壊初期
の破片分布がわかれば、その後、破壊が進行
した後の分布の様子を予測することができ
ることを意味しており、他の系への応用が期
待できる。また、マクロな記述をさらに粗視
化した確率モデルを構成することに成功し、
スケール不変性の完全な理解を得た。この系
では、ミクロモデルとマクロ記述のつながり
がまだ十分に理解出来ておらず、これは今後
の課題である。 
 
（３） 結晶粒界の温度勾配条件下での運動 
 
  結晶粒界をミクロモデルにより原子スケ
ールからモデル化し、計算機内に構成した。
その界面に直交する方向に熱流を流したと
きの、界面の運動を計算機シミュレーション

により調べた。その結果、これまでに知られ
ていない熱流によって駆動される界面運動
を発見した。(図２) この運動を記述するマ
クロモデルを構成し、界面運動は、界面付近
での自由エネルギー障壁を非対称な熱活性
過程で越えることに起因することがわかっ
た。現在、この成果を論文として準備してい
る。今後、多結晶における温度勾配効果を理
解すれば、応用にむけた研究に進むことがで
きる。 

 
図２：結晶界面の温度勾配による易動度の温
度依存性と結晶軸角度依存性 
 
（４） その他 
 
  関連する問題として、鳥の群れなど自ら駆
動する粒子系のミクロモデルを構成し、その
非平衡定常状態におけるマクロな応答関係
を調べた。その結果、非平衡定常な状況での、
揺動散逸定理の成立とその破れが、鳥の群れ
のようなモデルでも起きていることが確認
された。また、熱活性破壊過程をミクロモデ
ルで構成し、その挙動をシミュレーションに
よって調べた。この結果、マクロな記述に必
要な、破壊亀裂先端における、ある特徴的な
長さスケールの温度依存性などが明らかに
なった。 
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