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1. 緒言
拡散現象に代表されるマクロ現象は一般に不可逆であると考えられているが, 時間可逆な
ミクロな基礎物理法則を用いて, この不可逆性はどのように説明されるのだろうか ? この不
可逆性の問題を説明するため, 十九世紀に Boltzmannは気体分子運動論を用いて, 非平衡状態
にある系が平衡状態へ到達することの証明 ($H$定理) を試みた (4)。 しかし, この $H$定理は
Loschmidt, Zermeloらによる本質的な批判 (可逆性パラドックス, 再帰定理など) を受けた。
例えば, Loschmidtは, 「力学の可逆性に基づく限り, 全粒子の速度の方向を一斉に反転した
時間反転モデルを考えると, 系は平衡状態から非平衡状態に戻るはずである。従って, $H$定理
は成立しないはずである (可逆性パラドックス) 」 と, Boltzmannの $H$定理の矛盾点を的確に
指摘している。以来, 不可逆性の問題は, 様々な研究者により研究されているものの, 現在
も未解決である (56)。
このような不可逆性は, マクロな現象論を対象とする流体力学の分野にも現れる。例え

ば, 超新星爆発などで見られる衝撃波は, 衝撃波通過後に気体等の媒体が圧縮されるいわ
ゆる圧縮衝撃波である。 しかし, 衝撃波特有の不連続性を有し, 且つ, 衝撃波の通過後に
その媒体が膨張する膨張衝撃波は, 気体中では存在しないと考えられている (7)。一般には,
この理由として「エントロピー増大の法則のため, 膨張衝撃波は存在しない」 というマク
ロな現象論的説明がされている。 しかし, 気体を構成する分子運動が, Newtonの運動方程
式に代表される時間可逆なミクロな物理法則に支配されていることを思い出すと, 上記の
不可逆性の問題に帰着する。すなわち, ミクロな基礎物理法則の視点から見ると, 膨張衝
撃波が気体中に存在しない理由は, マクロな現象論で説明されているほど明らかではない
のである。
ここで, 以下の ‘思考実験’ を行うと, 容易に膨張衝撃波が形成される。具体的には,

爆発現象 (Explosion) と爆縮現象 (Implosion) の双対性に注目し, 爆発現象で生じた圧縮
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衝撃波を構成する気体の全分子を, ある時刻に一斉に時間反転させ, 時間反転後の爆縮過
程を考える。すなわち, Loschmidtの可逆性パラドックスで指摘されている時間反転モデルを,
爆発現象に適用するのである。爆発過程では圧縮衝撃波が中心から外側へと伝播していく。
一方, 時間反転後の爆縮過程では, ミクロな基礎物理法則の時間可逆性に基づくと, 膨張
衝撃波が形成され, 中心に向かって伝播していくはずである。 この ‘思考実験’ で形成さ
れる膨張衝撃波は, 物理的プロセスとして許容されるのだろうか ? また, 許容されないな
らば, その理由は何なのだろうか ?
気体は多数の分子から構成されていることを思い出すと, このような膨張衝撃波をミク
ロな物理法則の視点から研究するためには, 分子運動を $N$体問題として解析可能な分子動
力学法 (Molecular Dynamics method: MD) が適していると考えられる。 しかし, 圧縮衝撃波
はMDを用いて多数研究 (89)されているものの, 実は, MDを用いた膨張衝撃波の研究は行わ
れていない。 これは, 膨張衝撃波のような不安定な系を, ランダムノイズ (丸め誤差) が
発生する通常の数値解析手法で解析することが困難であったためと考えられる。例えば,
1967年に Ofbanらは, 剛体円盤によるMD手法を用いて, 可逆性パラドックスに対応する全粒
子の速度の方向を一斉に反転する解析を行い, その結果, 丸め誤差のために力学系が初期状
態に復帰しない, すなわち, 数値的不可逆性が発生することを報告している (10)。 しかし, 近
年, 筆者らは, ノイズの全く発生しない厳密に時間可逆な Bit可逆アルゴリズム (11)を用いて,
不安定系を解析する新手法を提案した (1-3)。 この新手法を用いれば, 数値解析に内在する数
値的不可逆性だけでなく, 自然界にみられるマクロ現象の不可逆性を, 厳密に時間可逆な基
礎物理法則の視点から検討可能である。
従って, 本研究では, 自然界にみられるマクロ現象の不可逆性を検討するため, ミクロな

基礎物理法則の時間可逆性を厳密に再現する Bit可逆アルゴリズム (Bit MD) を用いて, 不
可逆過程と考えられている現象 (拡散, 衝撃波) の解析を行う。 3章では, Loschmidtの可逆
性パラドックスを模擬した拡散現象の「時間反転モデル」 を対象に, Bit MDを用いて解析を
行い, Bit MDの時間可逆性を確認する。さらに, 浮動小数点演算に基づく通常の $M$ 解析で発
生する数値的不可逆性の特性を検討する。 4章では, ミクロな物理法則の視点から膨張衝撃
波を検討するため, Bit MDを用いて, 爆発現象を時間反転した爆縮過程を解析する。 さら
に, この爆縮過程に微小ノイズを与え, 膨張衝撃波が消失するメカニズムの検討を試みる。

2. Bit可逆アルゴリズム
通常の数値解析は, 計算時に浮動小数点演算を使用するため, 丸め誤差の発生を避けるこ
とができない。 しかし, 不安定な系を解析する場合, 丸め誤差のようなランダムノイズが指
数関数的に増加するため, 解析結果に大きな影響を与えると考えられる。 従って, 本稿で検
討を試みる 「$N$体系の時間反転モデル」, 「膨張衝撃波」のような不安定問題を解析する場合
は, 可能な限りノイズの影響を除去することが望ましい。
以上を踏まえて, 本研究では, 1993年に Levesqueと Verletにより開発された Bit可逆アルゴリ

ズム (Bit MD) を使用する (11)。 Bit可逆アルゴリズムは, 丸め誤差による数値的不可逆性を回
避し, 厳密な時間可逆性を実現するMD計算用のアルゴリズムである。

Bit可逆アルゴリズムの特徴は,

[11 スキーム上での時間可逆性を保持するため, 時間差分に leap-Rogアルゴリズム (Verlet
アルゴリズム) を用いる。

[2] 計算時の丸め誤差の影響を除去するため, 座標空間として連続空間の代わりに離散空
間を用い, さらに整数演算と組み合わせる。

などが挙げられる。 これらの工夫により, Bit可逆アルゴリズムは, 丸め誤差の影響を取り除
き, 厳密な時間可逆性を実現することが可能になる。

103



例えば, 三次元の連続座標空間 $(X,Y,Z)$ の解析を行う場合, 立方体セルの一辺の長さ $L$ と
適当な整数$M$を用いて最小格子幅\triangle L$(=L/M)$を設定し, この最小格子幅を長さの基準単位とし
て, 連続座標空間 $(X,Y,Z)$ を離散座標空間 ($x,$ $y$, z)へと変換する。従って, 粒子は, この離
散座標空間の格子点上のみを移動する。但し, 整数$M$の値は, n-bitの整数を用いる場合, 最
大で$M=2^{n}$となる。

Bit可逆アルゴリズムに基づく運動方程式は次式で表される。

$\frac{\partial^{2}x_{i}}{\partial t^{2}}(\Delta t)^{2}\equiv x_{i}(t+\Delta t)-2x_{j}(t)+x_{i}(t-\Delta t)$

(1)

$= \sum_{/}[(\frac{f,j}{m})_{\iota=l}(\frac{(\Delta t)^{2}}{\Delta L}1],\prime uegrr$

ここで, $f_{J}i$ は, 離散空間上での位置 $x_{j}$ , 時刻 $t$におけるみ番目の粒子吻 4目の粒子からの
partial forceを表す。 この–al forceの算出後に, =(1)の右辺の各項を整数化することで, 離
散空間上の座標を算出する。以上の手法により, ミクロな物理法則の時間可逆性を厳密に満
たす理想的なM殴解析が実現される。 尚, $N$体系の数値解析手法としての Bit MDの妥当性は,
通常のMD計算等の比較により事前に確認している (1)。

3. $k|tz{\rm Im} \mathfrak{n}n$の $H$定理と時間反転モデルの解析
Bit可逆アルゴリズム (Bit MD) は時間可逆であるため, Loschmidtの可逆性パラドックスを
シミュレートすると, Boltzmannの $H$関数は初期状態に厳密に復帰し, $H$定理は破られると予
想される。 従って, 本章では, この Bit MDの時間可逆性を確認するため, 非平衡な初期状態
から平衡状態へと移行する系を設定し, ある時刻に時間反転操作を行う 「時間反転モデル」
を解析する。 さらに, 丸め誤差などのノイズが 「時間反転モデル」 の解析結果に与える影響
を検討するため, 通常の浮動小数点演算によるMD解析 (FloatMD), および定量的に制御し
たノイズを Bit MDに付加した解析を実施する。

本章で用いる時間反転モデルの解析手順を以下にまとめる。 尚, 本解析は, 現象の理解お
よび解析を容易にするため, 2次元解析である。

[1] 非平衡な初期状態を設定するため, 初期条件として, 正方形セル内の直交格子上に粒子
を配置し, 同一の大きさの速度ベクトルを任意方向に与える。

[2] この系を初期状態から時間発展させ, 時間発展の途中のある時刻砺 (反転時刻) におい
て, 全粒子の速度の方向を一斉に反転 (速度反転操作) させる。 この速度反転操作がい
わゆる時間反転操作に相当する。

[3] 反転時刻隔から時刻 2砺まで, さらに系を時間発展させる。

また, 系の非平衡度の時間変化を定量的に評価するため, 次式で定義される Boltzmannの$H$

関数を用いる。

$H \equiv\int f$石 $fd\nu$ (2)

ここで, $f$ は速度分布関数である。Boltzmannの $H$定理によると, 任意の初期状態に対応する $H$
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関数は, 孤立系で減少し, やがて熱平衡状態に相当する値に到達することが知られている。
すなわち, $H$関数は, エントロピーの符号を変えたものに相当すると解釈できる。

時間反転モデルの解析は, 周期境界条件を課した正方形セルを用いた 2次元ミクロカノニ
カル解析であり, 孤立系のエネルギー一定解析に相当する。解析条件は, 粒子 [$=1600$ , 数
密度 $\rho=0.25[\sigma^{-2}]$ , 初期温度ひ 2.0 $[\epsilon/k_{B}]$ , 時間刻み $\Delta r-0.01[\sigma(m/\epsilon)^{1\prime 2}]$ , セル長$L=80[\sigma]$ と
設定した。 また, 分子間相互作用として次式の Lennard-Jonesポテンシャルの斥力部分のみを
考慮する。

$P(r)=4 \epsilon[(\frac{\sigma}{r})^{12}-(\frac{\sigma}{r})^{6}]$ (3)

但し, ポテンシャルを $r_{\epsilon}=2^{1\prime 6}$ [\mbox{\boldmath $\sigma$}]でカットオフする。 また, $\sigma,$ $\epsilon,$ $m,$ $\epsilon/k_{B},$ $\sigma(m/\epsilon)^{1O}$は,
長さ, エネルギー, 質量, 温度, 時間の単位である (Lennard-Jones単位系) 。尚, BitM 解
析の演算精度は$30bit$-integersとした。

上記設定に基づく時間反転モデルを解析し, Bit可逆アルゴリズムの時間可逆性 (Bit MD)
を確認してみよう (Fig.1の実線) 。 Fig.lから, 時間反転時刻前 $(t<t_{\kappa\nu})$ までは, $H$関数は時
間とともに徐々に減少し, 平衡状態に相当する値にほぼ到達する (Fig lでは, 時間反転操作
は$t_{\kappa\nu}=3,4,5,6$の 4 ケースに適用している) 。一方, 時間反転後 $(t>t_{\vee\nu})$ は, 徐々に $H$関数が回
復 (増加) し, どのケースでも, 時刻「-2隔で初期値に厳密に復帰する。すなわち, 以上の解
析から, Bit MDの時間可逆性が確認できる。この $H$関数が増加するという挙動は, $H$定理に反
し, 非物理的であるとも考えられるが, ミクロな基礎物理法則の可逆性を満足していること
に注意しよう。

Fig 1には, 丸め誤差の影響を検討するため, 通常の浮動小数点演算によるMD解析を併せて
プロットしている ( $O$印:Float MDと図示) 。但し, Bit MDと演算精度を同程度にするため,
通常の浮動小数点演算によるMD解析 (Float MD) は単精度 $(32bit)$ で解析した。 Fig 1から,
Float MDは丸め誤差の影響により, 時間反転時刻’vが大きくなるにつれ, 徐々に $H$関数が初
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Fig.1 Time evolution ofH-function.
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期値に回復しなくなることが分かる。すなわち, Float MDでは, Orbanらの指摘した数値的不
可逆性が発生していることが再確認される。
このように通常の浮動小数点演算によるMD (Float MD) は, 丸め誤差による数値的不可逆

性が発生する。一方, オリジナルの Bit MDは, Fig.1で確認したように完全に時間可逆である。
従って, 制御された定量的なノイズ (Controlled noise)を Bit MDに付加すれば, Float MDで発生
する丸め誤差の影響を模擬できるのではないだろうか ?。以下, このアイデアに基づき,
Con甘 011ed noiseを付加した Bit MD解析を試みる。
ここで, Controlled noiseのパラメータとして, [1]ノイズ粒子のシフト量 $dX_{cn}$ , [2]ノイズ

が付加される頻度 $F_{cn}$ , [3】ノイズ粒子数 N。の 3つのパラメータを用いる。 具体的には, 任意
に選択した $N_{cn}$個の粒子をシフト量$dX_{m}$ , 頻度\sim でランダム方向に移動させることで Controlled
noiseを与える。本検討では, 丸め誤差の大きさ, 発生頻度等を考慮し, Controlled noiseを全
粒子, 全時間 stepに与える。 尚, ノイズ粒子のシフト量は, Float MD(32bit)の丸め誤差と同程
度になるように, $dx=1[\triangle L]$と設定する (最小格子幅\triangle L $=7$ 5 $\cross$ 10’。本研究の単位系では,
分子直径が 1に相当することから, 最小格子幅は極めて小さい) 。

Controlled noiseを付加した Bit MD解析結果は, Fig. 1に「$BitMD+Con\theta olldNoIse$」 (\triangle 印)

としてプロットされている。 Bit $MD+Controlled$ Noiseは, Float MDと同様に反転時刻砺が大
きくなるにつれ $H$関数が初期値に回復しなくなり, その回復の度合いも Float MDと同程度であ
る。 このように, Bit MDに適切なノイズを付加することで, 丸め誤差に起因する数値的不可
逆性の影響を模擬できることが分かる

4. 爆縮過程の膨張衝撃波と微小ノイズ
前章では, ミクロな基礎物理法則の時間可逆性を実現する Bit MDの有効性を確認し, さ
らに, 微小ノイズを付加することで通常のMD計算で発生する数値的不可逆性を模擬できる
ことを示した。本章では, ミクロな物理法則の視点から膨張衝撃波を検討するため, 厳密
に時間可逆なこの Bit MDを用いて, 爆発現象を時間反転した爆縮過程を解析する。さらに,
爆縮過程に微小ノイズを与え, 膨張衝撃波が消失するメカニズムの検討を試みる。

本章で「爆発現象を時間反転した爆縮過程」 を解析するためには, 爆発過程の解析が必
要である。従って, はじめに, 爆発過程の解析方法と時間反転操作による爆縮過程の解析
方法について簡単に説明する。 尚, 本章の解析も 2次元解析であり, 単位系も 3章と同一で
ある。

[1] 爆発 Am (ExPloeion process) :
正方形セル内に希薄気体に相当する background gasを準備する。セル中央部分には, 半

径 $r_{H}$ の高温高圧の円形状の hot dropletを配置する。この設定を初期条件として, 爆発現
象のミクロカノニカル解析 (エネルギー一定) を行う。Hot dropletの初期条件は数密度 0.8,
温度 3.0, 粒子数 3600, また, background gasの初期条件は数密度 0.08, 温度\sim 0.0, 粒子数
7891と設定する。 従って, hot dropletと background gasの全粒子数$N$は 11491である。 時間
刻みは\triangle t$=0.005$ , 総ステップ数は 4000 (総時間は$t_{B}.=20$ ) と設定する。 尚, 円形状の hot
dropletの半径 $r_{H}$は約 37.8である (分子直径が 1) 。

[2] 爆縮過程 (lmPlosion process) :
爆縮過程の解析には, 上記 [1]の爆発解析により得られた最終時刻 $t_{R}=20$の結果を利用
し, その結果に時間反転操作を施す。具体的には, 3章の時間反転モデルと同様に, 爆
発解析の $t_{Bx}=20$の全粒子の速度ベクトルの方向を一斉に反転させ, 反転後の速度ベクトル
を時刻 $t_{{\rm Im}}=0$の速度ベクトルとする。 尚, 時間刻み幅総ステップ数は, 爆発解析時 [1]
の設定値と同一である。
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本解析では, 気体の流れ場の特性を模擬するため, 分子間力に式 (3)の$Lennard-Jones$
potentialの斥力部分を用いる (カットオフ半径は $r_{c}=2^{1/6}$ ) 。また, 微小ノイズの影響も検
討するため, 爆縮過程の解析には, 3章で述べた Controlled noiseを Bit MD解析に付加する。
但し, ここでは, ノイズ量の効果としてノイズ粒子数$N_{cn}$にのみ注目した。従って, ノイズ
なし $(N_{cn}/N=0\%)$ のケース以外に, ノイズ効果を検討するため, $N_{cn}/N=1,10$,100%
(ノイズあり) の 3ケースを併せて解析した。 尚, ノイズありの解析では, ノイズを与える
頻度は全時間ステップ, ノイズのシフト量は最小格子幅 1 $[\triangle L]$と設定する。また, 本解析の
Bit MDの整数演算精度は $30bit$-integers, 正方形セルのセル長は$L=320$であるため, 最小格子
幅は $\triangle L=320/2^{30}=3\cross 10^{-7}$である。

はじめに, Bit MD解析による爆発現象の概要を把握するため, 爆発過程の時刻$t_{Bx}=0,2,8$,
14, 20の熱力学的温度分布$T$を Fig. 2に示す。 ここで, Fig2の横軸 $r$は, 爆発開始時刻 $(t_{Bx}=0)$

の hot dropletの中心を原点とした半径方向距離である。 また, $T$は半径方向速度 Vrを考慮し
た熱力学的温度である。 尚, 本章の結果は全て, 10回のシミュレーションのアンサンブル
平均を施した結果である。 Fig2の爆発開始後の時刻 $t_{Bx}=2$の温度分布をみると, hot dropletの
急膨張により, hot droplet と background gasの境界で急激に温度が上昇し, 温度不連続面が
形成されることが分かる (この不連続面は, ランキン. ユニゴオの関係式, 分子シミュレ
ーション解析による他の研究等 (12 14)との比較から, いわゆる圧縮衝撃波に相当することを確
認している) 。一方, hot dropletが断熱膨張するため, この不連続面の中心側では温度が低
下している。 また, 爆発現象であるため, 不連続面が時間の経過とともに中心から外側へ
と伝播することが確認できる。
次に, 上記の爆発現象の $t_{Ex}=20$の解析結果に時間反転操作を施し, 爆縮過程の検討を試み

る。 爆縮解析による各時刻の熱力学的温度 $T$および半径方向速度 Vrの分布を Fig. 3に示す。
ここで, 爆縮過程の時刻 $t_{{\rm Im}}=6,12,16,18,20$は, 爆発過程の時刻 $t_{Bx}=14,8,4,2,0$に対応する。
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Fig. 2 Radial distributions of thermal temperature (Explosion).
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尚, Fig.3では, 半径方向速度 Vrは中心「-0に向かう方向を負と定義している。 はじめに, ノ

イズが全くない理想的な可逆状態の解析結果 (with$0$ut noise: $N_{cn}/N=0\%$ ) に注目すると,
時間の経過とともに, 熱力学的温度 $T$および半径方向速度 Vrの各不連続面は, その不連続性
を保持したまま原点方向に向かって伝播する。従って, この不連続面は, 流体力学的な衝
撃波の一種である。 さらに, 不連続面の通過後, 速度が急激に減速し, 温度も急激に低下
することから, この不連続面は流体力学のいわゆる膨張衝撃波に相当すると考えられる。
すなわち, ミクロな物理法則の可逆性に基づく Bit MDの爆縮解析から, 膨張衝撃波が形成
されることが示された。また, 時刻 $t_{{\rm Im}}=20$の爆縮過程の解析結果 (Fig. 3) は, 爆発過程の時
刻 $t_{Ex}=0$の解析結果 (Fig2)と完全に一致することから, 3章の検討結果と同様に, Bit MDの

厳密な時間可逆性も確認できる。
最後に, Bit MDを用いた爆縮解析に微小ノイズ (Controlled noise) を与え, ノイズが膨張

衝撃波に与える影響を検討する。Fig. 3から, $N_{cn}/N=1\%$の最も小さいノイズを与えたケー
スでも, 膨張衝撃波の不連続面が急激に消失することが分かる。 しかし, この膨張衝撃波
が急激に消失する様子は, 付加するノイズ量を$N_{cn}/N=1\%$から 10%, 100%と増加させて
も大きく変化しない。従って, ノイズ量の大小ではなく, 可逆性を喪失させるノイズの存
在自体に, 膨張衝撃波の生成が影響されていると考えられる。 また, ノイズが付加された
ケースでは, 膨張衝撃波に相当する不連続面が, 拡散的な広がりを有した分布, いわゆる
膨張波に変化している。以上から, 不可逆性を誘発する微小ノイズを与えることで, 不安
定な膨張衝撃波が消失し, 代わりにマクロな流体現象として妥当な膨張波が形成されたと
解釈できる。

6. まとめ
数値解析に内在する数値的不可逆性と自然界にみられるマクロ現象の不可逆性を検討す
るため, ミクロな基礎物理法則の可逆性を厳密に再現する BitMDを用いて, 一般に不可逆過
程と考えられている二つの非平衡現象の時間反転解析を行\mbox{\boldmath $\nu$}\, 以下の知見を得た。

[1] 厳密に時間可逆な Bit MDを用いて, Loschmidtの可逆性パラドックスを解析すると, $H$

定理に反して $H$関数は増加し, マクロな不可逆現象とは相容れない非物理的な挙動を示
す。 すなわち, ミクロな物理法則の可逆性に基づく Bit MDを用いると, 本来不可逆と
考えられていた「非平衡状態から平衡状態へのプロセス」 が, 時間反転可能である。
一方, 浮動小数点演算を用いた通常のM殴解析は, 丸め誤差のため, マクロ現象の不可
逆性に類似した数値的不可逆性を有している。また, この丸め誤差による数値的不可逆
性は, Bit MDに適切なノイズ (Controlled noise) を付加することで模擬可能である。

[21気体中の膨張衝撃波をミクロな物理法則の視点から検討するため, Bit MDを用いて,
爆発現象を時間反転させ, 時間反転後の爆縮過程を解析した。 その結果, ミクロな物
理法則の可逆性に基づく限り, 爆発現象を時間反転させると, 爆縮過程において非物
理的な膨張衝撃波が形成される。しかし, 本計算プロセスで形成された膨張衝撃波は,
ノイズに非常に敏感であり, 極めて不安定である。すなわち, マクロ現象の不可逆性
に相反する膨張衝撃波は微小ノイズによって消失し, 代わりに, マクロな流体現象 (い

わゆる物理現象) として妥当な膨張波に変化する。

マクロな自然現象が不可逆である要因は多数議論されているが, ミクロな物理法則の視
点からみると, その要因の一つとして, 本研究で検討した自然界の様々なゆらぎも挙げら
れるのではないだろうか。
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Fig.3 Radial distributions of the thermal temperature and radial velocity (Implosion).
ne arrow in each figure represents a shock front of an expansion shock wave in the case $ofN_{a},/N$4%.
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