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多様な構成要素が離散集合し構造を形成する複雑な系を扱う場合、電子状態計算や分子動力学
計算などの微視的な手法のみを使って計算を行うことは事実上不可能であり、系の自由度の粗視
化が必要である。近年、ミセルやベシクルをはじめとする様々な系に適用されている散逸動力学
法 (DPD)がその代表例としてあげられる。しかし、その妥当性に関しては結果から評価する以外
に無く、ad hocである。本研究では微視的情報を粗視化シミュレーションに反映させる為に、射
影演算子を用いて粗視化粒子に対する次のような運動方程式を導出し、分子レベルの微視的情報
と粗視化されたメソレベルとの関係を示し、それに基づいて粗視化粒子間に働く平均力を分子動
力学シミュレーションを用いて計算した。
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右辺第一項が粗視化粒子間平均力、第二項が摩擦力、第三項が遥動力に対応する。我々は方程
式 (1)が遥動力の取り方によって、ブラウン動力学および散逸粒子動力学の方程式に帰着すること
を示した [1]。方程式 (1)では全ての項が微視的な情報と関連付けられている。粗視化粒子間に働
く平均力は
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と表される。ここで fσα ≡
∑

i,j fσi,αj は粗視化粒子 σと αの間に働く分子間相互作用の総和であ
り、また 〈· · ·〉Γs は Γ̂Sを固定した条件のもとでの平均を表す。ω(R) ≡ 〈δ(R̂ −R)〉eq は重心座標
の平衡分布関数である。
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図 1: 散逸粒子動力学における保存力 (実
線)と分子動力学計算によって直接求めら
れた粗視化粒子間平均力 (○印)

ここでは Lennard-Jones流体についてこのよう
な拘束条件を課した分子動力学シミュレーション
を行うことにより、粗視化粒子間の平均力を計算
した。我々の方法では、粗視化粒子間の平均力は分
子間力などの微視的な情報から直接的に求めるこ
とができる。分子動力学計算によって得られた粗
視化粒子間の平均力をDPDで用いられる保存力と
比較した結果を図 1 に示す。直接計算された粗視
化粒子間平均力はDPDで使用されている保存力の
おおよそ半分ほどの大きさになった。DPDで通常
使われるモデルは非常に単純化されたものであり、
定量的な議論には注意を要する。一方、分子動力
学計算から直接求められた力は分子レベルの情報
を取り込んでおり、これに基づいた粗視化モデル
を構築すれば、微視的な情報を取り込んだ粗視化
シミュレーションが可能になると期待される。
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