
目 次

1.コ ンピュータシ ミュ レーシ ョン とは

1.1　 計 算機 実験 の始 ま り　 1

1.2　 計 算機 実験 とモデル　 5

1.3　 シ ミュ レー シ ョンを行 うには　 8

1.3.1　 分 子動 力学法 とモ ンテカルロ法　 8

1.3.2　 シ ミュ レー シ ョンの実行手順　 8

2.分 子 動 力 学 法

2.1　 分 子動 力学法の概要　 10

2.1.1　 レ ナー ドージ ョンズポテ ンシャル　 10

2.1.2　 運 動 方程式　 12

2.1.3　 数 値 積 分　 12

2.2　 初 期条件 の設定　 13

2.3　 境 界 条 件　 15

2.3.1　 周 期 境界条件　 16

2.3.2　 周期 境界条件 下の系 の ポテン シャルエ ネル ギー　 18

2.3.3　 自由境界条件　 19

2.3.4　 固相 ・液相 共存系 の場合　 20

2.3.5　 結 晶の 自由表面　 21

2.4　 運 動 方程式 とその無次 元化　 23

2.4.1　 対 ポテン シャル系 の運動方程 式　 23

2.4.2　 無 次 元 化　 24

2.4.3　 レナー ドージ ョンズ系 の場合　 25

2.5　 運 動 方程式 の数 値積分　 26

2.5.1　 ベ ル レの方法　 27

2.5.2　 予 測子-修 正 子法　 29



2.5.3　 ル ンゲーク ッタ法　 33

2.5.4　 時 間 メ ッシュ につ いて　 34

2.6　 プ ロ グラ ミングに関す る注意　 35

2.6.1　 温 度 調 節　 35

2.6.2　 モ ニ ター のための 出力量　 35

2.6.3　 周期 境界 条件 と座標 の補 正　 36

2.6.4　 フ ァイルの作成　 36

2.7　 数 値積分 の例-ソ フ トコア系　 36

2.8　 力 の計算時 間の短縮化　 40

2.8.1　 粒 子登録 法　 40

2.8.2　 基 本 セルの部分 セル分 割　 42

2.8.3　 ベ ク トル計算機 向 き短縮法　 43

3.剛 体 球系 の分子動 力学法

3.1　 剛 体球 系 の由来　 44

3.2　 弾 性球 衝突 の力学　 45

3.3　 計 算 のア ル ゴ リズ ム　 47

3.4　 非 可 逆性,統 計性,カ オ ス　 48

4.デ ー タ 解 析

4.1　 長 時間平均　 52

4.2　 温度 と内部 エネル ギー　 53

4.3　 ビ リアル定 理 と圧 力　 54

4.4　 動 径 分布 関数　 57

4.5　 剛体 球系 の圧力　 60

4.6　 自 己拡散係 数 と速 度の 自己相 関関 数　 62

4.6.1　 自己拡散係数　 62

4.6.2　 速 度 の 自己相 関関数　 62

4.6.3　 自己拡散係数 の求 め方　 65

4.7　 サ ンプル数　 66

4.8　 ソ フ トコア系 のデー タ解析　 68



4.8.1　 ソ フ トコア系 のスケー リング則　 68

4.8.2　 次 元 解 析　 70

4.8.3　 解 析 結 果　 71

5.モ ンテ カル ロ法

5.1　 モ ンテ カル ロ法 と乱数　 75

5.2　 あ る分布 に従 う乱数 の発 生法　 77

5.2.1　 確 率分布 関数　 77

5.2.2　 棄 却 法　 77

5.2.3　 合 成 法　 79

5.2.4　 直 接 法　 81

5.3　 正 規分布 と正規乱数82

5.4　 定 積分 への モンテ カル ロ法 の応用　 85

5.5　 カ ノニ カル分布 のモ ンテカル ロ法　 87

5.5.1　 カ ノニカル分 布　 87

5.5.2　 ア ル ゴ リズム　 88

5.5.3　 マ ル コフ過程 と遷移確 率　 90

5.6　 ソ フ トコア格 子系へ の応用　 92

5.6.1　 融 解 の秩 序 ・無秩 序 モデル　 92

5.6.2　 格 子系か ら連 続系へ　 93

5.7　 ス ピン系の モンテ カル ロ法　 96

5.7.1　 イ ジングモデル　 96

5.7.2　 遷 移 確 率　 97

5.7.3　 イ ジングモデル の緩和 現象　 98

6.ク ー ロンカの計算法

6.1　 エ ワル ドの方法　 103

6.1.1　 体 系 の静 電 ポテン シャル エネル ギー　 103

6.1.2　 計 算 時間の短縮　 107

6.2　 エ ワル ドの公式 の証 明　 109



7.ス ペ ク トル解析

7.1　 ス ペ ク トル解 析 とは　 113

7.2　 数 学の準備　 115

7.2.1　 フー リエ級数　 115

7.2.2　 デ ル タ関数　 118

7.2.3　 フー リエ変換　 120

7.3　 定 常確率過程　 122

7.4　 自 己相 関関数 とスペ ク トル密 度　 124

7.4.1　 スペ ク トル密 度　 124

7.4.2　 ウ ィー ナー-ヒ ンチ ンの定理　 126

7.5　 静 的構造 因子 と空間相関 関数　 127

7.5.1　 静 的構造 因子　 128

7.5.2　 空 間相 関 関数 と動径分布 関数　 132

7.6　 時 間相 関関数 と輸 送係数　 134

7.6.1　 久 保 の公式　 134

7.6.2　 多体 時間相 関関数 の計 算例　 136

7.7　 動 的構造 因子 と時空相関 関数　 139

7.7.1　 動 的構 造 因子 と時空相 関関数　 139

7.7.2　 動 的構 造 因子の計算例　 140

8.剛 体 分 子の分子動 力学 法

8.1　 分 子 の剛体 モデル　 145

8.2　 剛 体分 子の 回転運 動 と座標 変換　 146

8.3　 剛 体分 子系 の運 動方程 式　 150

8.3.1　 運 動方程 式　 150

8.3.2　 オ イラー の角の4元 数 表示　 153

8.4　 運 動方程 式 の数値 積分　 155

9.新 しい分子動 力学法

9.1　 分 子動 力学法 の拡張　 159

9.2　 圧 カ一 定 の分 子動力学 法　 160



9.2.1　 拡 張系 の定式化　 160

9.2.2　 応 用 例　 163

9.3　 温 度一定 の分 子動力学 法　 165

10.モ デ ル物質 とモデル現象

10.1　 は じ め に　 170

10.2　 超 イオ ン導電体　 171

10.3　 剛 体 イ オンモデル とSICの シ ミュ レー シ ョン　 172

10.4　 ソ フ トコアイオ ン系 と α-AgI　 174

10.4.1　 ス ケー リング則　 174

10.4.2　 部 分格 子の安定性 とГ　 176

10.4.3　 部 分格 子の安定性 とイ オン半径　 180

10.5　 モ デル α-AgIの 動 的構 造　 182

10.5.1　 1‾の4面 体解析　 182

10.5.2　 Ag+の4面 体 内滞在 時間 と拡 散の道 筋　 184

10.5.3　I‾ の4面 体 とAg+と の ダ イナ ミックな相 関　 187

10.5.4　 多体相 関 と動 的構 造因子　 188

10.5.5　 Ag+拡 散 の ダイナ ミックな機構　 194

10.5.6　 CaF2の 問題　 196

10.6　 ガ ラス を作 るの になぜ 冷すの か　 198

10.7　 ソ フ トコア系の結 晶へ の緩和　 200

10.8　 結 晶化過程 の ボロ ノイ 多面体解析　 203

10.8.1　 ボ ロ ノイ多面体　 203

10.8.2　 ボ ロ ノイ多面体 決定の アル ゴ リズム　 205

10.8.3　 結 晶核 の成長　 207

参 考 文 献　 210

索 引　 216


