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高次元系のダイナミクス：

相空間における運動の強度

新上和正 (ATR環境適応通信研究所）1

多自由度ハミルトン系での運動とそれが持つ多

安定領域構造(manybasin structure: basinとは安

定な粒子配置に相当するポテンシャル面の領域を指

す）が織り成す多様さを議論する．領域(basin)の内

部の運動と領域の間の三つの型(1,2,3)の運動の性質

を議論する． そして，運動量空間での緩和運動と位

置空間での拡散運動に関係する概念として運動の強

度(intensityof motion)という言葉を導入する．こ

れによって運動の型2,3で現れる非対称運動(asym-

metric motion)の力学的起源を明らかにする．

以下の内容1):

§1. 始めに
§2. ノVミルトニアンと多安定領域構造
A. ハミルトニアン
B. 計算方法
§3. 運動の振る舞い
A. 内の運動
B. 間の運動
1. 再帰時間
2. シフト写像と分類
3. 三つの運動の型(1,2,3)
§4. 運動の性質
A. 相対拡散と絶対拡散転移点 Tcの存在
B. type 3の運動：幾つかの性質
§5. 非対称運動 (type2と3)
A. トートロジ
B. 2つの時間スケール： pushforwardとpull-
back 
C. 運動の強度
D. シミュレ汰ョンとの比較： N=108の系
E. 更なるシミュレーションとの比較： N=32の
系
§6. 自律運動と最適化問題
A. 最適化問題
B. 結晶化機械
C. 運動の強度と最適化機構
§7. 議論

§1. 始めに

保存 2)ハミルトン系の運動を特に多安定領域構

造(manybasin structure)を土台にして議論しよう．

目的は特に §5.のtype1の運動には現れないが他の

運動の typeである 2,3に見られる非対称運動が現れ

1平成8年4月に「適応的通信システム」の基盤研究所（期

間7年間）として発足した．そして，平成 8年 7月にNEC社

のSX-4/8のスーパーコンピュータを導入した．

大阪大学大型計算機センターニュース

る力学的起源を運動の強度という概念を導入して解

明することである．

このために，少し冗長になるけれども多安定領域

構造に起因する運動とこれに関わる問題を簡単に議

論することにしよう．

§2. ハミルトニアンと多安定領域構造

A. ハミルトニアン

ハミルトン系

庫叫＝；立且+V[qi]], (2.1) 
N 

V[qi] = L v(q砂 (2.2)
j(-:j;i) 

d: 実空間の次元数，

N: 粒子総数， (2dN:相空間の次元数），

Pi: 運動量，

%= iとj番目の粒子の位置間の距離，

v(q): 粒子間相互作用，（ポテンシャル面V[qi]の空間

の次元数はd(N-l)(1は全粒子に対して一様な変位

の自由度）．）

V[qi]に唯1つの安定領域を持つ系： d=lの
Lennard -Jones (LJ) 3)-5), Fermi-P邸 ta-Ulam 

(FUP) 6),7)系など．

これ迄の研究課題：統計性（エルゴード性）の現

れ，8) 等分配の法則， 高い周波数モー

ドがBoltzmann-Jeans凍結，9),10)ァーノルド拡散，8)

ネクロショフ評価 8)など主に KAM(Kolomogorov-

Arnold -Moser)トーラスの相空間内の部分的崩壊

に関連した問題で， Chirikov11)や Bennetin12)ら一

連の仕事がある．

V[qi]に多安定構造を持つ系： d=2,3のLJ系な

ど（天体系を除く）．

安定領域の数M[N]:M[N]~eaN (l<N). (a 

は系に依存する定数）13),14) 

これらの系では KAMトーラスは現れ難くなり，

寧ろ多安定領域(manybasin)構造の出現によって

運動は多様になる．

B. 計算方法

30- Vol. 28 No.2 1998-8 



(i)周期的境界条件： V[qi]=V[qi十nL](n:任意の

整数）

(ii) v(q)>-oo, 

(iii) v(q)は大きいqでq-dより速く減衰する．

(i)のLはビリアル定理 15) により与えらる． （圧力

Pを大気圧に等しくするよう Lを調節する． 但し，

調節は初期値を創る時のみである．その後はLを固

定して運動を追跡する．

以下一粒子当たりの平均の運動エネルギ €K の代

りにTを主に使う：

T=~ 釈・
3 

(2.3) 

運動を主に LJ型で相互作用する系で調べた？結

果は，以下の条件を有するクラスの相互作用系でも成

り立つように思える．

(1)V[qi]の深い所と高い所の差がNに比例する，

(2)V[qi]が多安定領域を有する．

コメント：
(I) vector-parallel型計算機に向いた計算：この
系の粒子数Nは32,108, 250, 864である．相空間
の次元数はそれらを 6倍した数の 192,648, 1500, 
5184である．このような極めて多自由度で非線型の
強い系の性質を調べるために諸種の量(Lyapnov数，
basinの構造とサイズ，拡散係数，等）を大量に且つ速
く計算して行くことが必要である． このためvector
化と並列化のに適したプログラムを書くことに注意
を払った．また，多重Doloopも可能な限り速く処理
するようにに工夫した．これにより vector化率は大
体95%程度になった．計算時間は 1週間程度から長
いモノで 1ヶ月程度であった．（これは特に vector化
率を上げ易い系であったことが幸いであった．これに
反して通信ネットワークのような個別性の強い多種
の要素からなるような並列分散系のシミュレーンヨ
ンではvector化が容易でない．）

(II)計算について：代表点の軌道は，粗い時間
間隔でも比較的良い近似解が得られる Verletの方法
26)を使って得られる.(N階の微分方程式はと離散
時間で近似すれば，内部状態に関して n次の記憶効

2LJ系では相互作用

v(q) = 4co[(::_)12 -(::_)6] 
q q 

(T.l) 

と書かれるが，時間をt=Utが，長さを l=u1l',エネルギを
E=uE炉，質量を m=um吋とすれば， Ut= ../{<72/com} 
，咋=co, 切＝び1 Um=mなる単位系を選べば無次元
のモデル系 (E',l', m', t')が得られる．この報告書は，ェ
ネルギと質量と長さに対しこの基本単位系を用いる．しか

し，時間は計算で用いた時間ステップ(=0.0lx(基本単位
系の単位時間））を単位として選ぶ．

果を持つ automatonか，或はN倍のセル数を持つ
通常の記憶を持たないautomatonで解かれる）_11) 

(III)初期値の設定：計算機では任意の初期値を
与えることが可能． 現実の系でも初期値をある程度
指定出来る．例えば， 106K/秒程度で急冷すること
で得られる金属ガラス 16) は人工的に創られた状態
である．計算は主にランダムな粒子配置に対応する
初期値から出発する. (§3. のAでのみ規則的配置を

扱う）

§3. 運動の振る舞い

A. 内の運動

多くの安定領域構造を持つ場合での軌道不安定

性を調べる．最大リアプノフ数がゼロとなるかゼロ

でない有限な値を取るかは前節で述べた統計性（エ

ルゴード性）と関係する．安定領域は大雑把に分ける

と粒子の配置の仕方に従ってランダムな配置を持つ

ものと規則正しい (fee構造のような）配置を持つも

のとに分類される．

N=108の系に対してランダムと規則的な配置の

局所安定領域内で計算した最大リアプノフ数は各々

(0.0<T::;0.05)の範囲で

入r(T)c::: 0.075(T -Tt), (Tt c::: 0.0), (3.1) 

入c(T)c::: 0.012(T -Tg), (Tg ::; T; Tg c::: 0.023) 

c::: 0.0 (T ::; Tg). (3.2) 

従って，

(1)ストキャスティク転移点cro,T8)は粒子配
置に依存性がある．

(2)ランダム状態では規則状態に比べより強い軌

道不安定性を持つ．

(T0の系のサイズN依存性を確かめていない．ー

ひょっとすると N→ooでOとなるかもしれない）

(1)の結果： 規則的配置に対応する安定領域では

有限な運動エネルギ咲(=3T0/2, 例えばAr系で
~4.3K) で軌道の不安定性が起こる（ストキャスティ

ク転移と呼ばれる）転移点が存在する（転移点の持つ

意味は文献3),5),27)を参照）．一方ランダム配置に対

応した安定領域ではゼロである. To(~O.O) はランダ

ム状態に対応した相空間では KAMトーラスが占め
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ている圧倒的に小さいことを示唆する．（構造変化と

軌道不安定性は無関係である）

B. 間の運動

1. 再帰時間
動(asymmetricmotion)と呼ぶ

運動の分類を何で行なうかという’物差し’につ

いて話す． その物差しは再帰時間trであり，この平

均の時間に比べ観測時間t。が短い時間(t。<tr)で運
領域に入り，それ以後間欠的 (intermittently)に安定

領域を遷移する. type 2と同様に相互作用エネル

ギーを低くする非対称運動が現れる．
再帰時間の存在はPoincarらの再帰定理18),19)に

よる．その平均値の公式は Smolukhovsky20)によっ §4. 運動の性質

て与えられた（役に立たないが）．しかし，この公式で A. 相対拡散と絶対拡散：転移点 Tcの存在

はN依存性が分からない．ものN依存性は（導出に 絶対拡散a(t)と相対拡散r(t)は各々 ，

動を眺めたときの分類である．

ついては述べないが—恐らく文献がある 30) と思われ

るが）

tr c:::'. e(JN /N 

c:::'. e(JN (1~N) 

c(T)tとなる.type 1と違う点は， type1の運動はあ

る時間経過後(r*;Nに依存する）で終わり，最後は，

数個の安定領域を遍歴する．運動は相互作用エネル

ギ(¼)を低くする方向に進行する．これを非対称運

位匹l_:低エネルギ領域では，初期に数個の安定

ap,q(t) = J叫）2+叫）叫

rp,p,;q,qi(t) =炉加,(t)2+ rq,q,(t)2 

で定義される．
(3.3) 

となる．大きな Nではこれは（屡々宇宙の年令より

長い時間と比喩される）非常に大きな値になる．

2. シフト写像と分類

代表点 {Pi(t),qi(t)} を一定時間間隔心でどの

安定領域(basin)に属するかで表すことによって21)

（その安定領域をその領域内の最小エネルギ値¼ で

表せば）

1 
叫）2 = - L IPi(t) -Pi(O)I汽

3N i 

1 
叫が＝一こ仰(t)-qi(O)I叫

3N i 

rv,v'(が =-b~伽(t)-Pi(t)I尺

rq,q'(t)2 =嘉ご佃(t)-qi(t)l2. 

)
、
`
’
ノ

1

2
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4
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½+1 = </>ぷ

のシフト写像{</>i}を得る．

3. 三つ運動の型(1,2,3)

（全エネルギに依存して）

type 1: 高いエネルギでは代表点は色々な¾ の

値を持つ安定領域を通過する． 時間 t迄に通過する

(3.4) PHt), qiCt) IまPi(t),qi(t)と時間t=Oで僅かに違う初

期値から出発した運動量と位置である． 定義から三

角不等式が厳密に成立する．

安定領域の数s(t)は，

s(t) = N c(T)t 

rq,q'(t)::; J叩）z+a加） +rむ(0), (4.7) 

rp,p'(t) ::; v叫）2+叫）2+点，P,(O). (4.8) 
(pl)位置に関する絶対拡散は，普通，次のように

(3.3) 
与えられる，

となる．

type 2: 中間のエネルギ領域では，初めのうちは

type 1と同様に，通過する安定領域の数は s(t)=N

1 
叫t)2c:: -D(T)t (D(T): 拡散係数）. (4.9) 

2 

(p2) Olesedecの定理22)より，相対拡散は短い

時間間隔tで指数関数的に増大する．
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(pl) (p2)の性質により，

0 < t < Tcの時間領域で，rq,q'(t)c-:: rg,q'(O)exp[入rt],

(4.10) 

冗 <tの時間領域で，rq,q'(t)c-:: J五石可 (4.11) 
なる転移時間 Tcが存在する．このTcは，運動量空間

で相対拡散rp,p'(t)が

rp,p'(rc) =△ pe入げcC'::: V2T (4.12) 

から与えられる. (v刃〒は 1粒子当たりの運動量空
間のサイズである.3)よって，

1 2T 
冗= ln(一
2入r(T) △炉

で与えられる（△p=r p,p,(O)). 

B.type 3の運動：幾つかの性質

(0)バースト性（間欠性）

) (4.13) 

(1)強い軌道不安定性： 安定点間の遷移は速い．

遷移過程では，絶対拡散と相対拡散（各々を aq(t)と

rq,q'(t)で表そう）はともに時間tの指数関数的に増

大する．つまり， aq(t)c-::exp[ふt],rg,q'(t)c-::exp[ふt].

心と入Tは安定領域内部の運動の軌道不安定性に比

べ数倍大きい．

(2)複数の経路形成 (multipath. formation): 初

期値の僅かな違いで異なる安定領域間の運動が起こ

る．

(3)容易な経路形成(easypath formation): 遷

移過程で，粒子運動は連鎖的で，．粒子運動は三次元位

置空間で線トポロジーを描くように起こる．

(4)局所的遷移要因 (localtrigger): 少数の粒子

が安定点間の遷移運動の要因である．

(5)なだれ崩壊(cascadecollapse): 少数の粒子

運動に他の多くの粒子が追従し，遷移が完了する．

（但し，小数の粒子のみが運動し他の残りの粒子は余

り動かない場合もある．）

他の散逸系でも間欠的遷移運動は起こる．

A. トートロジ

type 2,3の非対称運動は何故現れるのであろう

か． 非対称性は V[qi]を通じて，即ち，位置変数

を通じて現れる． ミクロカノニカルの場合に位置

変数の区間 (qi,q叶dqi)での分布関数（滞在時間に比

例）は (mixingを前提とすると）

, q~j 8(£-H加，叫）II幽 dqi
~(E -V[qi])芋ーlIlidqi・ (5.1) 

となる. V[qi]から (V[qi]+△）に進む運動の前後で

の相空間体積比

△ 
'Y = (1 - )苧ー1

E-V[qi] 

△ dN 
~exp[- (一—

E - V[qi] 2 
1)], 

1~dN ,E-V =TdN /2の時， Canonical分布

△ 
~exp(--) 
T 

(5.2) 

となり V[qi]が低い方が滞在時間は長くなる． よっ

て，非対称運動が生じることが結論される．

しかし，これは (5.1)を前提で話しを進めている

ことに矛盾がある．

B. 2つの時間スケール： pushforwardとpullback23)

二つの典型的な場合，即ち，代表点が一つの安

定領域に長時間滞在する場合と一つの安定領域を短

時間で通過する場合を考えてみよう． 前者の場

合は，各粒子は色々な運動量を取りながら代表点は

色々な状態を巡るであろう． この時，経巡る運動

伽｝の相空間の体積は上で与えたように np~c€­

V[qi])dN/2-1で与えるだろう．一方後者の場合では，

短時間では各粒子の運動量は殆んど変わりがなく一

つの安定領域のサイズを拡散する． この時，代表点

は色々な状態を巡らないうちに，換言すれば， g心(€­

V[q』)dN/2ー1の運動量の相空間の体積をサンプルし

ないうちに他の安定領域に移動する．

§5. 非対称運動(type2と3) 二つの場合は，二つの時間スケールの存在するこ

3粒子の全部の運動量に対して同様の議論を展開出来
とを教えてくれる． つまり，代表点が運動量の相空

る（文献24). 間の体積をサンプルする（運動量{pi}の運動と関係
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する）時間スケールTpと一つの安定領域のサイズを (f: 一つの安定領域の広さを与える長さ；D(T): 拡散

拡散する（これは位置 {qi}の運動と関係する）時間 係数；入r(T):最大リアプノフ数；△p: 運動量の平均の

スケールTqである． 初期値誤差）

このことは次のことを意味する. (5.1)は運動量 (5.6)のa(T)の表式には安定領域のサイズ[が

空間でのmixingが完了する時間 Tpに比べ位置空間 現れているためにその評価は難い. (5.5)のTqを

で有意な V[qi]の変化を与える時間Tqに比べTp'.STq 代表点が時間tの間に通過する局所安定領域の個

であるなら (5.1)で表されているように運動量空間 数s(t)を使って現象論的に表わす. Tqの時間で

に関して測度の pushforwardが起こる_23)このよう s(rq)~N であることから， 4 (3.3)を使えば

な測度のpushforward/pull backとそれが運動自身

に跳ね返るかどうかの時間スケールがTp,Tqである．

C. 運動の強度

多様な運動が絡み合うために運動に形態変化が

現れる． その変化を表す概念として運動の強度とい

う言葉を導入する．前節では運動量空間での運動と

従って5

Tqc:::::'.~. 
c(T) 

a(T)~ 
c(T) 2T 
瓦 ln(亨）．

D. シミュレションとの比較： N=108の系

(5.7) 

(5.8) 

位置空間での運動が運動に変化を及ぽす．この時，そ N=108の系でO'(T)=lを満たす転移点T*を計

の度合いを 算する．計算された， Tp汀qは図 1に与えてある．計

O'(T) =互 (5.3) 算されたc(T)は
Tq 

匂と Tpは上記の二つの時間スケール）で与え，

o-(T) > 1→ type 1 

び(T)< 1→ type 2, 3 

に相当し， a(T)=lの転移点がtype1とtype2,3の

運動の境界であるというのが我々の主張である．

c(T) =⇒竺—e-2.16/Tふ
5.814959 

である（△tは単位時間：注 1を見よ）．また，

h 
△ p= -
L 

(5.9) 

(5.10) 

L=lcm(系のサイズ）， h=Planck定数と取

れば，24)ln(△ p)~-18.8850 となる. a(T)=rp/rq=l 
二つの時間スケール Tq と Tp を与えよう• T を

P なる転移点は T*~0.48 である．

Tcと見倣せば，

1 . 2T 
拭=Tc)=

2入r(T)
ln(一
△炉
）． (5.4) 

このTpはKrylov24)が与えた運動量空間での緩和時

間に等価である（彼は全運動量に対する緩和時間を

得た）．

一方， Tqは，代表点が一つの安定領域のサイズを

拡散する時間スケールである．従って，安定領域の広

さを与える長さを£で表せば(4.7)(4.4)(4.9)より，

炉 1
Tq = (一）—
3N D(T) 

(5.5) 

となる.(5.4)(5.5)を用いると (5.3)は

O'(T) = ()  
3N D(T) 2T 
- In(—) 
£2 2入r(T) △炉’

(5.6) 

一方計算機シミュレーションでは，

1回目 T*=0.55 

2回目 T*=0.55 

3回目 T*=0.50 

4回目 T*=0.50 

5回目 T*=0.50 

4(5.5)から 1粒子の各位置変数(x,y,又はz)がTqの
時間に 1つの安定領域を横切る平均時間程度であること
が分かる．各変数が独立にランダムに（この描像は，例え
ば拡散定数のT依存性からサポートされる）安定領域を
横切ると考えればTqの時間にN個程度の安定領域を横
切ることになる．

環に(5.5)と(5.7)から安定領域のサイズとして

が得られる．

£2~3N D(T) "'""""""'""'"' 

c(T) 
(T.2) 
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となり，理論値との一致は良い． =0 (q。 ~q) (5.11) 

1300 

l四

函

520 

拗

。o.o 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 

T 

図1. LJ系でのTpとTq¥I) Tの関数形． 粒子
数は 108である．縦軸は△tを単位時間に測る．

（単位系は注 1を見よ）. a(T*)=rp/T =1なる
転移点は T*~0.48 である． 転移点の1立置は主
に，Tに対して急激な関数である Tqで決まる．

1000 

800 

600 

400 

200 

！ 
• I 

／ 
'Tp 

j ; I 

．． 
,/ Tp 

． ．． 

゜0.0 0.6 1.2 1.8 2.4 3.0 

T 

図2. LJ系（相互作用の型は (5.11)に与え
られる）でのTpとTqのTの関数形． 粒子数
は32である． （人工的な系である為に秒に

は直せないが）時間は今=0.01を単位時間に測
る. a(T*)=rp/rq=l なる転移点は T*~l.6-l.7
である．

E. 更なるシミュレーションとの比較： N=32 

他の(Stillinger -Weberの）系での比較を行
ある（特にyes-noで答えられる）問題がNP完

う_25)使った系の粒子間相互作用は
全 32) であるとは (l)NP 問題である—非決定性計算

v(q) = A(qー12_ 1)el/(q―qo) (0 < qく qo)

(A=S.805977; q0=1.652194; 質量m=l)でN=32

の場合である． 彼らが計算しているは自身を直接

計算しているのではないが）

c(T) = vT e-2.163/T△ 
126.325 

t (5.12) 

（今=0.01: 単位時間）を使い， Tpは新たに計算した

結果が図2に与えてある． この時，理論値T*!::::!l.6-

1.7, また，計算機シミュレーション !::::!l.5である．驚

くほどの一致である．

§6. 自律運動と最適化問題

最適化問題と意味変数に余分な変数を加えた高

次元空間で構成することにより得られる自律運動を

議論しよう．また， NP完全性問題との関連を議論す

る．

A. 最適化問題

一見最適化問題に帰着されるように見えながら

そうではない問題がある． 例えば，物質（システム）

設計は，ある所望の性質を最大にする物質（材料では

ない：既に機能という性質を含んでいる）を得るため

の考えと方法を与えることであるが，「ある所望の性

質を最大にする」というところは確かに通常の最適

化問題となる． しかし，この問題で更に肝心なこと

は最適化問題に対する物質変数の取り得る領域を，実

際に合成出来るか自然に存在する物質であるかなど

を拠り所として確定することにある_31)従ってより

一般的に‘最適化問題を解<'とは解を求めることと

定義域を確定することを共に考えなければならない．

この節の内容は，モデルは自然により模倣され得

るのか（普通ならモデルが自然を模倣するとなるで

あろうが）？或は，自然は NP完全問題を解き得るか？

という期待と高次元系の運動の理解とクロスした領

域での研究の一部である．

モデルで多項式時間計算量で解ける， (2)全NP問

題からその問題に多項式時間内で還元可能な写像／
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アルゴリズムが存在するような問題である． この にするような n個の点を多数のメッシュ点上に分配

際重要なことは全ヱの問題（各問題を構成する例題 するという既知の NP困難な問題と等価になるとい

の全部）が対象としている問題（例題の集合）の上丘 うことである． より一般的な問題は TS(Travelling 

多対1または1対1で写像されることである． つまり， salesman)問題の特殊ケースとして書けることを利

対象とする問題が多項式時間還元可能という条件の 用して証明される．

下で全ての NP問題の例題を含むような‘より広い'

問題であるなら NP完全である．全て(V)という意味

はあるパラメタ値を持つ問題のある（ヨ）例題が偶々

解くことが出来たからと言って NP完全問題が解け

たことにはならないということを含んでいる． 最初

のNP完全な問題は充足可能性問題である (Cookの

定理）_33)証明のエッセンスは多項式時間計算量で任

意の問題を非決定性チューリング機械で受理する動

き（内部状態とテープ上の空白を除く記号列の時間

変化）をある型のプール代数式で（模倣する）書ける

ことである．（そのプール代数式は充足可能性問題の

部分集合を構成し，多対 1になっている）

にも拘らず結晶配置は最低のエネルギを与える

ものであると考えられている． もしそうであるなら，

この結晶化機械はこの種の最適化問題を解く上で驚

くべき能力を持っていることになる． 初期配置から

結晶配置までの最短距離はc1..JN(N: 粒子総数）で

ある． また，異なる配置の総数はc22(JNである．結

晶化が終了するまでの時間を icをすれば，その間に

初期配置が変化する距離はノーマル拡散の場合には

d(t)=c3-J(Nわ）となるので次の不等式が得られる：

c1,JN :=:; d(tc)(= c3,v(Ntc)) :=:; c22{JN (6.3) 

B. 結晶化機械 (cいC年 3,/3:Nに依存しない定数）．左側の不等式の

自然現象である結晶化とは相互作用する多数の
等式は結晶化が最短時間で終了する場合に成立する．

粒子は相互作用エネルギを最小にする（と思える）配
この時間評価は粒子配置が初期配置から出発して全

置に収紋して行くことである． 「結晶配置に比べよ
ての粒子配置を順番に巡るような最悪の場合に成立

り低い相互作用エネルギを持つ他の構造配置がある
する．各粒子が各々‘独立に’動くような場合には単

かどうか」という問題が(l)NP問題であることを示
位時間当り Nの配置数を巡る．このとき全ての配置

すことは容易である.(2)既知の NP完全問題がこの
を巡る時間はtc=c22(3N/(c4N)で与えられる． この

問題の上圧多項式時間計算量でチューリング機械に
時間は 6.3)の右側の等号から来る時間より短くなる．

ぃ 等式の等式は粒子配置が初期配置から出発して全て
よって受理される決定性アルゴリズムがあるかとっ

かが問題となる．＇、この問題に関して二体力で相互作 の粒子配置を経るような最悪の場合に成立する．結

用する原子系の相互作用エネルギ

1 
N 

恥＝ーI:v(佑一佑）
2 
洋j

晶化がNP問題であることは初期配置から結晶配置

までの最短距離はc1..JNとNの多項式で表される

(6.1) 事実と関連している．また， NP完全であろうことは

不等式の右側の最悪の場合にtc=c22(:JN/(c3..JN)と

を最低にする配置を決めることがNP困難である なることに関係している (NP問題を決定性チュー

ことが既に証明34)されている (NP困難とはyes-no リング機械で解けばexhaustivesearchを反映して

問題の NP完全性の最適化問題版をいう．但し， v(q) 2P(N)時間要する (p(N): Nの多項式）ことを思い

の形に少し制限があるのが気になるが）．原子の位置 浮かべよ）． 結晶化がNに依存しないで有限時間

はdigit値のみを取ると仮定した場合の簡単な証明 内で終わるということは上記の不等式でいえば左側

の骨子はグラフ G=(V,E)の頂点，頂点間を結ぶ各 の不等式を使っていることになる. d(t)のN依存

辺に重みw(e)(VeEE)を与えると上記の問題は 性と最短距離の N依存性が異なるなら，例えば仮に

1 —I: () ・・
2 
we = mm1mal 

e=(i,j) 

大阪大学大型計算機センターニュース

(6.2) 
d(t)=c3炉 (0<1/2)であるなら大きなNに対する

系では結晶化は起こらない筈である． 逆に0=1/2
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であることは結晶化がほぼ最短距離上を走ることに

よって起こっていることを意味する． 結晶化は不

要な粒子配置をスキップする自律運動の機構，即ち，

非決定性チューリング機械の各計算ステップで最も

効率的な動作の選択に相当する‘見えざる switching'

を行う機構—これが節 5.C の運動の強度の内容であ

るーが内在されていることになる（これはソフト・レ

ベルで対応可能である）．どれ程結晶性が完全かとい

う確認は実験的にはポジトロンを使って行うことが

出来て欠陥の存在確率は精度的には 10-4%程度以

下で確認されているようである．結晶化機械のこの

驚くべき能力は，この報告書の副題である‘高次元化

と自律運動’に関係している．

最適化問題では意味空間に於けるメジャー・ゼ

ロの集合の扱いが重要となる _35) 結晶化はエネルギ

を与える粒子配置に対応する意味変数の他に運動量

変数を加えて，高次元化された相空間での運動であ

る． 一般的には (neuralnetsでも可能だろう）意味

変数の他に余分な変数が加わることによって，意味変

数空間で’解’に相当する領域は非常に小さい（大き

ければ話しが簡単である）にも拘わらず高次元空間

では＇解’に相当する体積を非常に大きくなる． つま

り，意味空間での領域は非常に微細であるにも拘わ

らず運動量空間で体積が非常に拡大することによっ

て結晶化機械の能力が際立たものとなっている（図

3). 逆に運動量空間が収縮していて意味空間が拡大

されている場合が粒子ガラスに対応している． この

様子は屡々不可逆性の例として持ち出される「箱の

左半分に閉じ込められていた初期粒子配置が時間の

経過により箱全体に一様分布するように拡散して行

く」という言葉に即して言えば（初めと終りでミク

ロ状態数の比率は 1:2Nとなる），結晶化は箱全体で

一様分布な粒子配置から箱の左半分にのみ分布する

初期状態に収倣することに例えられる（エントロピ

増大の法則は破れている訳ではない）． 意味空間で

O(rp(N)) (p(N): Nの多項式関数）なるサイズの

領域が高次元空間でO(q(n)ー1)(q(N): Nの多項式

関数）のサイズになるならばNP完全な問題は高次

元空間に埋め込まれたときクラス Pとなると思われ

る． これはボール（＝質点）を壁の幅が2-N(N: 壁

大阪大学大型計算機センターニュース -37 

を含む全体の系のサイズ）で薄くなる壁の高さすれ

すれに投げてことによって壁の位置を計算する問題

で現れてくる（しかし，この場合にはチューリング機

械に類した通常の計算機で動くソフトプログラムで

は計算出来ないのだが）．自然現象ではそのハードウ

エアは相当に制限を受けておりその制限の下で例題

を解いていることになる．従ってその programabil-

ity (或はその architecture)を確保することが重要と

なる. NP完全性は例題全てという全称記号Vで結

ばれた凄さでもある．

図3.高次元化と意味空間

C. 最適化機構と運動の強度

意味空間で眺めた運動に関する測度を考えてみ

よう．運動の再帰時間は大雑把にtr!::::'.c22f3N /(c4N) 

となる．系を観測する時間 t。が tr~t。を満たすなら

不変測度を考えることが可能となる：ミクロカノニカ

ルの場合に意味変数区間 (q糾li+△qi)での分布関数

（滞在時間に比例）は (mixingを前提とすると）， (5.1)

と同様の式で与えられる：

糾!:::::!(€ -V[qi])芋—lll心qi. (6.4) 

€は全エネルギ， V[qi] は意味変数 qi を変数とするコ

スト関数とする.V[qi]から (V[q叶△）に進む運動で

は前後での分布関数比

△ 
'Y = (1+ )が一1

€ - V[qi] 
(6.5) 

Vol. 28 No. 2 1998-8 



となり V[qi]が低くなる方が滞在時間が長くなる． 仮に運動量変数を含む部分に多安定領域構造が

しかし，系の次元数が非常に大きい時には再帰時 現れ，位置変数が単調な関数であるようなハミルトニ

間 tr は大きくなり t。~tr となる．この時 (t~tr の運 アンを考えれば， Tqにmixing,rpに拡散運動が入っ

動では） (6.4)が成立するとは期待されない． しか てくる.§4のTcの転移点の存在と運動量空間か位置

し， (6.4)は運動量空間での mixingが完了する時間 空間のどちらの運動がTcの原因なのか（いまの場合

Tpに比べ意味空間で有意な V[qi]の変化を与える時 は運動量空間である）は主要な結果の一つである．

間Tqに比べ T斧Tqであるなら (6.4)で表されている (2)type 1の現れるエネルギ領域での水の運動

ように運動量空間に関して測度のpushforwardが は，28),29)(一見して）ここで述べたtype3の運動に相

起こる．このような測度の pushforward/pull back 当するもののようである． 尤も，これはある安定領

とそれが運動自身に跳ね返ることに関係する概念と 域の近くに LJ系のようにより低いエネルギ値を持

して運動の強度 36),37)という言葉を導入した． その つ安定領域が無いだけで，より長い時間に渡って見れ

度合いaは(5.6)又は (5.8)で与えられた. <Y<lで ばLJ系と同じかもしれない．

>""Vlf~A ヽ- I=;~ た

(3)非対称運動による位置空間のエントロピー減

少： 「最初に箱の右半分に寄せられた多粒子が拡散

して行き再び元の状態に戻る確率は非常に小さい」

運動量空間での mixing が速く起 .._,/.~U.'±/ I.. すんつ

れる 1が1以上になる方向 (V[qi]を下げる方向に）

に運動が進む．一方a>lなら (6.4)(6.5)が意味を失

うために・v[qi]の構造を反映しない運動となる．最適
の例えで屡々不可逆性が語られる． これは初期状態

化問題ではびを外部から操作することに図 3のよう
と終状態でのミクロ状態数の比は 1対2N(N: 粒子

な特に高次元な空間での構造を生成したり消去する
数）と圧倒的に終状態が大きい為に元に戻る確率は

ことが出来る．
小さい．

§7. 議論 type 2,3で現れる非対称運動の初期状態はラン

(1)運動の強度O'(T)で運動量と位置の運動の非 ダムな
粒子配置をもつ状態であり，一方終状態に対応

対称性について：運動量空間での運動はmixing,位
するものは規則的な粒子配置を持つ状態である． こ

置空間では拡散運動である（どちらの空間でも代表 の初期と終状態での配置の数の比はラフに eaN(a:

点の集合の運動を考えている）．運動量と位置の変数適当な定数）対 1となる（ランダムな配置数は規則的

はカノニカル変換で相互に乗り移れる_6従って運動 な配置数に比べ圧倒的に多い）．上記の不可逆性の例

と位置空間の運動はO'(T)に対称的に入るべきで とは逆に配置数の圧倒的に少ない単一方向に運動が

あるように思われる． しかし，現れる非対称性はハ 進む．

ミルトニアンに入る運動量変数と位置変数の関数形 この理由は，ランダムな配置は規則的な配置に比

の違いよる． べ配置数は圧倒的に多いにも拘らず，逆にランダムな

ハミルトニアンでは， (qiを含む）V[qi]は一般に 配置を持つ状態の運動量は小さく，規則的な配置では

複雑な関数形をしている． この関数形の違いにより 運動量が大きくなる． このために，位置空間のラン

qiは大きく変化してもエネルギの増大に必ずしも伴 ダム配置では空間体積は大きいが運動量空間での空

わない．よって qiに比べPiは動ける領域が’狭く’な 間体積は小さくなる ((5.1)を参照）．一方，位置空間

るために，より速い緩和（記憶の喪失）が生じる．緩 の規則的な配置では空間体積は小さいが運動量空間

和の速さの違いが運動の強度の表式に運動空間と位 での空間体積は大きくなる．位置空間と運動量空間

置空間の運動の非対称性を齋した． の体積を掛け合わせたものがランダム配置より規則

6例えば， {p;,q;}から {pLqn. ここで糾＝ーq;,qi=P;
的な配置を持つ相空間の体積が（圧倒的に）大きくな

なる変数を採用する． るからである．
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では，何故’運動の強度(intensityof motion)'な

のか？

t電子メール： shinjo@acr .atr .co.jp 
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