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第27巻

分手間衝突を伴う気体分子連動の
コンピュータシミュレーション

育 未 宏 明’

         Computer Sim口1ation
o f t h e M’o t i o n o｛ l n t e r a c t i n g Molecu－es

H i r o a k i A R I S U E・

要旨

 統計熱力学におけるマックスウェル呈ホルツマン分布の理解を深める目的で，2次元口外円”モデルによる気

体分子連動のコンピュータシミュレーソヨンを学生に行わせた その内容と成果・問題点を報告する

キーワード：統計熱力学 気体分子連動 順体円讐そデル シミュレーション

1．はじめに

 筆者は，工業高等専門学校の応用物理（大学1・2

年次の物理学に対応する）の授業の中で，統計熱力学

の基礎概念を理解させるために．気体分子連動のコン

ピュータシミュレーションを、演習として行なわせて

いる1〕．内容は，容割二封入された気体分子の個々の

連動をパソコンを用いて計算し．平衛状態において容

器の左半分にいる分子数のゆらぎを満べるもので、こ

れと確率的（統計的）予想を比敷させる．これにより，

確率続計的な考え方の導入が容易となっている．また．

最初に全分子が左半分に偏在した状態から始めるシミ

ュレーションは、非平衛状態と平衛状態，不可逆過程

等の撮念の導入に役不っている。

 一方、統計熱力学の浸業展開の内、状態教・エント

ロピー・絶対温度の導入・熟的に接触する2つの系の

間での熱の移動と熱平樹状臨への移行・ホルツマン分

布については・通常の請書に頼ってきた．これらの内

容は教学的・抽象的で．学生にとってはイメージがつ

かみにくい面がある．そこでI今回，ボルツマン分布

について、具体的なイメージを持たせるために，気体

分子のマックスウェル；ホルツマン分布のシミュレー

ションを行わせたので報告する．

 従来行ってきた理想気体の連動I〕のシミュレーシ目

ンでは，壁と分子との弾性衝突のみを考え，気体分子

間の相互作用は無視するため，速度分布については初
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期分布がそのまま保存される．これに対して、分子問

に相互作用を導入しエネルギーのやり取りを許すと，

速度分布は時固的に変化する1この際、一との様な初期

状態から出発しても，一定の緩和時間の後には．マッ

クスウェル＝ボルツマン分布に帰着する様子を観察さ

せるのが、今回のシミュレーシ目ンの日的である．実

際のシミュレーションに用いたのは．2次元口体円理

モデル！〕・”である．

2．シミュレーションのアルゴリズム

 2次元口体旧姓モデルの概要は以下の通りである．

N個の分子が長方形の箱型の容器内に閉じこめられて

連動している．分子は質量m，半径Rの胴体円讐とす

る．各分子は．客巻の螢および他の分子と衝突しない

限り，等速度連動をする 型との衝突では，型面と垂

直な方向の速度成分は反転し，平行な方向の速度成分

は変化しない．また分子同志の衝突では，2分子の重

心静止系で見て．衝突時のお互いの中心を結ぶ直織方

向の速度成分は反転し，それと垂直な方向の成分は保

存する．これは1以下の2点を仮定した納こ対応する．

①容器の蟹および他の分子との衝突は弾性衝突とする．

すなわち，衝突において連動エネルギーは保存すると

する、②衝突の幅に働くカは，踏との衝突では壁面に

垂直とし，分子同志の衝突では衝突時の2分子の中心

を結ぶ直線方向とする．

 時刻が△tだけ進んだときの各分子の位置と速度は

以下のアルゴリズムを用いて求める．以下では，各分

子の位置ベクトルをr（i），速度ヘクトルをV（i）と
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する．

①全ての分子の位置ヘクトルをV（i）・△t・だけ進

める．

   r（i）→r（i）十v（i）・△t

②2分子のあらゆる組み合わせ（iとj）について，

分子同士が重なっていないか（すなわち．分手間の距

離が2R以下になっていないか）チェックし1重なっ

ていたら．以下の計算を実行する．

（a）時刻を改めてtミ0として．2分子力棚突した

はずの時刻t一一 i〈0）を計算する．t一はtに関する

以下の2次式の負の局である．

ここで．

1［r（i）十ソ（i）・t］

  一［r（j）十v（j）・t］ド

        ・ （2R）一

とおくと

△r・r（1）一r（j），

△v・v（i）一v（j），

a＝（△ソ）2，b＝（△rr△v），

c＝［（△r）2一（2R）1］，

t＿＝（一b一冊）／a

（b）2分子の位置を衝突時点まで引き戻す

（t一くO）．

r（i）→r（i）十V（i）・t－

r（j）→r（j）十v（j）・t．

この衝突の瞬間の2分子間を結ぶ直線方向の単位ヘク

トルを6・，それと垂直な方向の単位ヘクトルをe・と

する．

（c）衝突前の2分子の重心連度Wと相対速度vIは，

v。＝（v（i）十w（j））／2

v。；（v（i）一v（j））／2

衝突後のi心速度は変わらない（連動量保存則）．衝

突後の相対連魔は，8。方向の成分は不変で，8，方向

の成分は逆転する．すなわち．衝突後の相対速度は，

vl→一（v腕・6、）6、
     十 （V■・e一）0一

（d）衝突後の容器に対して轄止した系カ・ら見た2分

子の速度は

    V（j）＝Vo－V真

（e）時刻t＝t一（く0）からt＝Oまで，衝突後の

速度で．2分子の位置を進める．

    r（i）→r（i）一V（i）・t－

    r（j）→r（j）一v（j）・t一

③各分子が容器の型（またはその延長繰）から外に飛

び出していないかチェックし，飛び出していたらその

位置と速度ヘクトルを蜘二四して折り返す．

 上記のアルゴリズムは，厳密には一体円盤モデルを

実現していない．例えば，2つの分子をそれぞれ等速

直線連動させたとき，時間間聞△tの前機で1ま2分子

は重なっていないがその途中で重なる場合，上記のア

ルゴリズムでは2分子は衝突せずにすり抜けてしまう．

また，3つ以上の分子が接近したときには、どの分子

のペアの順に上記②を実行するかで，結果が変わる可

能性がある、さらに，上記アルゴリズムでは．2分子

が蟹の近傍で接近した場合，本来なら2分子が衝突す

るはずなのに衝突しなかったり，あるいはその逆が起

こる可能性がある．しかし，これらは，△tを十分小

さくとればほとんど問題とならない．また，これらの

問題1こ関わらず．系は（分子徴が十分大きければ）マ

ックスウェル＝ボルツマン分布に収籔する．

 もちろん．これらの問題を引き起こさないアルゴリ

ズムは可能である．例えば．時間固鳴△tの固に起こ

る分子同志および壁との衝突のうち，最初に起こる衝

突の瞬同まで時刻を進め，衝突螢の速度を求める、得

られた新しい速度の下で，次に最初に起こる衝突の瞬

間まで時刻を進める．このステップを時刻が△t経連

するまで続ければよい．しかし，この方法1き，計算時

間がかかりすぎて実幅的ではない

 分子数Nが十分大きければ．どの様な初期条件から

出発しても．分子の速度の分布は，一定の緩和時間の

螢，次のマックスウェル＝ホルツマン分布に取散する．

P（v。）＝Cexp（一mv．2／2k8T）

P（v，）＝C exp（一mv！／2k8T）

ここでTは系の平衛状態における紀対温度であるが，

これはエネルギー等分配則

〈m（v！十v！）／2＞
  ≡Σ m（v，2（i）十v一一（i））／2N

  ＝k8T

より決定される．ここで第2行目に現れる分子の全速

V（i）＝Vo＋V資
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動エネルギーは，今の場合連動の定徴なので，平衛状

態における胞対日度は，速度の初期分布が与えられた

段目で決まっている．規格化定敏Cは，全分子数がN

になるという条件

から、

十〇〇
∫

  P（v）dv／△v＝N
－oo

  ■

C＝N・△v・

で与えられる．ここで，△Vは速度分布のグラフを枠

グラフで描くときの速度のメッシュの大きさである． （a）初期状態

噌喝
畑←鴫
嶋峨

3．シミュレーションの実際

 最初に，2分子の衝突の例を図1に示す．この図で

は1各時刻の分子の位置が描かれているが，実艘のシ

ミュレーションにおいては，ディスプレイ上で，前の

時刻の分子を消して次の時刻の分子を描いている こ

うする裏により．あたかも分子がリアルタイムで動い

ている榊こ見せる亭が出来る．

 実際のシミュレーションの例として，N目20，

1O O，500の場合を以下に示す．2次元容器の大

きさは2L x Lである．分子の半径Rは．N＝20の

ときR∫1τ／L旨0．2．N≡100のときR∫1τ／L

；O，3．N＝500のときR∫W／L昌0145とし
た．初期状態の位置分布については，容器内で一様分

布とした（図2（a））．ただし．2つの分子が重な

る夢がない様に工夫した  様分布は一様乱数を用い

て生成した．初期状態の連匝分布をどの榊二とっても．

（分子独Nが十分大きけれ1｛）量維的にはホルツマン

分布が実現するが，この裏を強調するために1次の様

な初期速度分布を採用した．すなわち．半徴の分子は

v。昌V，v。＝0とし，残りの半徴はv、＝一V，v。

畠Oとした（図2（a））．時固問鳴△tはできるだ

ぐ
物

も

 竃

q

・’→

幽
細

雪

子．

    ¢
  び

4   頃Q

傘診
㌔⑤

ｾλ
（b）のぺ衝突回数 N

（c）のぺ衝突回教 2N

（d）のぺ管空回数 8N

図1 2分子の衝突の例 区2 各時刻の位置と速度の分布（N＝100）
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uXの分布               uリの分布

∪X uリ

一∪     o    刈 一∪     8    刈

（a）のぺ樹空回徴 N

∪Xの分布              uリの分布

∪X ∪リ

・∪    G   利 一∪    日    刊

（b）のぺ衝突回徴 2N

次の分布 ∪リの分布

uリ

一∪     8    ＋∪ 一∪    o    ＋∪

（c）のぺ衝突回教 8N

       図3 速度分布の変化（分子徴N昌   ）

修グラフは各時刻での速度分布 曲線はマックスウェル目ボルツマン分布
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∪xの分布              ∪リの分布

uX ∪リ

一u    o    ＋∪ 刈     o    ＋u

（a）のぺ衝突回徴 N

∪Xの分布 ∪リの分布

uリ

一∪    日    十∪ →J    0    刈

（b）のぺ種i突回徴 2N

∪Xの分布 ∪リの分布

一∪    o   刈 ‘u    o    ＋∪

（c）のぺ衛実回徴 8N

       図4 速度分布の変化（分子徴N＝   ）

棒グラフは各時刻での速度分布．曲線はマックスウェル昌ホルツマン分布．
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uXの分布 ∪リの分布

∪X uリ

一∪     6 川

（a）のぺ衝突回教

一∪     o    “∪

N

∪Xの分布 リリの分布

∪リ

一∪    o    ＋U 一∪    o    “∪

（b）のぺ衝突回数 2N

次の分布 ∪μの分布

一∪     o    “∪ 一U    藺    刊

（c）のぺ衝突回教 8N

       図5 連風分布の変化（分子敏N昌500）

篠グラフは各時刻での速度分布 曲線はマックスウェル＝ボルツマン分布
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け小さい方が良いが，計算時間との関係で△t・・O，3

R／Vにとった．この値で，第2節で述べたアルゴリ

ズムの問題点はほとんど目につかなかった．

 図2（b） （c） （d）は．それぞれ，N＝100

の場合の，のぺ衛実回数がN回，2N回，8N回の時

点の、各分子の状態の表示である、図3，4，5は、

それぞれ．N＝20，100，5’OOの場合の，のぺ

衝突回徴が（a）N回、 （b）2N回1（c）8N回
のときの．速度分布のグラフである．図2（b）に見

られる様に、のぺ衝突回徴がNの時点では．初期速度

を保っている分子が雇っている．この裏に対応して．

図3．4．5の（a）ののぺ衝突回徴がNの時点での

速度分布にはl v、昌十V，一Vとv，＝Oにおけるピ

ークが藏っている1一方．図2の（c）（d）に見ら

れる通り，のぺ衝突回数が2N以上になると，初期分

布の名務は見受けられず，図3．4，5の（b）（c）

に見られるμ‘二。連曖分布はマックスウェル＝ホルツ

マン分布のまわりで揺らぐ様になる．その揺らぎは、

分子数Nとと釧二小さくなっている．これらの結果よ

り，分子徴Nが十分大きいときには，デ定の緩和時間

の核には，分子の速度分布はマックスウェル＝ボルツ

マン分布に収敏する書が理解できる．

 開発したプ。グラムにおいては、晴間△t矧二，図

2の各分子の位置と速度を動画舳こディスプレーに表

示する榊こした．また，図314，5の分子の速度分

布の変化についても，同様に，動画的に表示する様に

した・二の結果・速度分布クマックスウェル＝ホルツ

マン分布のまわりで揺らぐ様子を，視覚的にとらえる

■ができる．

 上記のシミュレーションは研究室のパソコン（80

486S X，20M阜z）上でB A S I Cを用いて行

った．系の時刻を△tだけ進めるのに宴する時間はN

＝100の場合で約3秒である 計算時間はほほNll二

比例する．時刻を△tだけ進める固の1分子当たりの

衝突回徴は，客審に占める円盤分子の経両種の割合π

R2N／2L・に強く依存する．この賃を大きくする■

によって．1分子当たりの衝突回徴を増やし，結果と

して．一ボルツマン分布に遺するまでの計算時固を短く

する裏が出来る．ちなみに，上記のシミュレーション

では，のぺ着実回数が8Nとなるまでに要した計算時

固は，N＝20，100，500の場合に，それぞれ，

1分，10分，60分である．

4．シミュレーション実業上の工夫と字生の反応

ター演習室のパソコン（80286．1OMHz，
40台）上で，BAS I Cを使用して行なわせた．

 対象は量子情報工学科の学生と，工業化学科の学生

である 前者は借報処理聞違の授業でプログラミング

の訓練を受けているので，上記のアルゴーリズムを与え

てプログラムを組ませた．一方，後者は，BAS l C

はほとんど学習していないので，プログラムリストを

与えて打ち込ませた．グラフィックス部分はサブルー

チン化しファイルで与えた．自分でプログラムを作っ

たりリストを打ち込んだりする書については，内容を

理解するのに役に立ったという学生と．プログラムの

作成に柵力を割かれて物理的内容を理解する余裕がな

かったという学生に分かれた．

 演習富のパソコンは研究室のパソコンに比べて能力

が低いが，分子の半径を大きくとる■で．のぺ衝突回

数が8Nとなるまでに要する時間は規約できた．．しか

し，それでもN＝500の場合は．振業時間内に終わ

らせる事は出来なかった．学生からは．処理速度の速

い喜田およびハードウェアの要望が強かった．

 最も重要なボルツマン分布の理観についてほ，数式

による醐明だけでは十分理解できなかった内容が，動

きを伴って目に見える形で握示された書により，理解

が深まったという感想が大部分であった．

 ホルツマン分布に関する授業辰閉としては，まず講

義で理始的箏出を先にやって．その後コンピュータシ

ミュレーションを行ったが，この順序は逆の方が良か

ったので1まないかという意見もあった．

5．まとめ

 2次元口体円盤モデルによる気体分子連動のコンピ

ュータシミュレーションの侵業内容を報告した、統計

熱力学におけるマックスウェル；ボルツマン分布の理

解を深めるという初期の目的に照らして，標ね成功で

あった．ただし．どの様な初期条件から出発しても．

マックスウェル≡ボルツマン分布に帰着するという点

については、1つの初期条件についてしか実施できな

かった．これに関しては．例えば、初期条件を各自で

自由に設定させて，結果を比改し合う■も考えられる

これは，学生により主体的に取り組ませる上でも有効

であろう．

最枷こ，量貫な意見を頂いた宮村一朗先生に感醐致

します．

漫業におけるシミュレーションは本校情報処理セン
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