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研究成果の概要 

流体からの結晶化やガラス化などは相転移を伴う流体現象であり、自己集合などナノレベルの

熱物質移動現象が局所的な粘性や密度の差などに波及して、流体スケールの現象に影響を及ぼ

すことが考えられる。本研究ではこのような複雑流動現象を取り扱うシミュレーション手法の開発を

目指す。具体的には、機械学習により自己集合の記述に適した局所秩序変数(LOP: Local Order 

Parameter)を特定し、LOPを導入した統計力学により自己集合を記述して、これを最新の連続体理

論と接続する。よって本研究の課題は主に以下の 3つである。 

(イ)自己集合の記述に適した LOPの探索 

(ロ)LOPに基づいた統計力学による自己集合の観察 

(ハ)LOPを介した自己集合と連続体理論の接続 

本年度は主に課題(イ)の解決および課題(ロ)への着手を目標とし、(a)過冷却水の自発的液－

液相分離とその後の結晶化、(b)高分子融液の冷却による結晶／ガラス化、(c)クラスレート水和物

(ハイドレート)の結晶化に対して有効な LOPの探索を試みた、あるいは相転移現象観察のための

分子シミュレーションを実施した。特に(b)ではシミュレーションから得られたガラス構造の信頼性を

評価するために、シミュレーション結果と陽電子消滅寿命測定データを比較する手法を提案した。

同手法は The Journal of Chemical Physics誌に掲載済である。 

また課題(ハ)に向けた調査研究から波及したメソスケール LOPの探索および連続体シミュレー

ションを実施した。具体的には液晶ブルー相 I と IIを区別できる LOPを探索、発見した。この

LOPを「ブルー相 IIが冷却されブルー相 Iの双晶になる」連続体シミュレーションに適用し、双晶

形成過程の解明や双晶面の特定など、複数の重要な発見をした。 

なお課題(ハ)の非ニュートン流体への適用可能性に関する共同研究 FSの可能性を検討中で

ある。 
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