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概要

本研究では、自己駆動系 (いわゆるアクティブマター系)における排除体積効果と相転移への影
響を調べるため、Vicsekモデルで用いられる質点を剛体円板に変え、固液相転移近傍において
Event-Driven型分子動力学法を実行し、相図を作成した。素子間の衝突頻度と Vicsekモデルの
相互作用の競合により、粒子占有率に対する相転移点に大きな影響を及ぼすことがわかった。ま
た、アクティブマター度の増大により系が非平衡化したときの全系の大局配向秩序変数と微視的
構造との関係を明らかにした。
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Abstract

In this study, we investigate the phase behavior of the self-propelled hard disk systems with

the Vecsek-type interaction via event-driven molecular dynamics simulation systematically. In

addition to the ordinal order-disorder transition of the collective velocity field known in the

original point particle of the Viscek model, we observed the novel competition driven by the

global positional order (so-called Alder transition) due to the exclusive effect of hard disk,

which causes anomalous fluctuations around phase transition and transition shifts.

1 はじめに
生物のように自ら動く素子 (ユニット)は「自己駆
動粒子 (Self-propelled Particle)」と呼ばれ、これら
を素子とした多体系で生じる巨視的な協調運動は、
「アクティブマター (Active Matter)」として、精力
的に研究が行われている [1]。自己駆動粒子系を研
究する有名なモデルに、いわゆるVicsekモデルがあ
る [2]。Vicsekモデルは質点を素子とし、近傍素子の
速度ベクトルの総和に素子の方向を揃える相互作用
のモデルである。このモデルでは、ノイズパラメー
タの増大により粒子 (質点)群が 1方向に流れる秩序
相から乱雑に動く無秩序相へと相転移を起こす [3]。
近年では、素子間に様々な相互作用がある系での研
究も行われている [4, 5]。本研究では Vicsekモデル

の相互作用に、排除体積効果を考慮した剛体円板系
において、固液相転移 (いわゆる Alder 転移) 近傍
に着目し、Event-Driven型分子動力学法 (EDMD)

[6, 7]を実行した。Vicsekモデルでは存在しない素
子間の衝突とその頻度は、Vicsekモデルの相互作用
と競合するため、全系に及ぼす影響並びに相転移点
シフトと各相の微視的構造の特徴を調べた。

2 シミュレーション手法
平衡系の剛体円板系に以下の Vicsekモデルの相
互作用を導入し、EDMDを実行した。

Θt+∆t
i = arg

∑
j

exp (iΘt
j)

+ δΘ, (1)

vt+∆t
i = vtieΘt+∆t

i
. (2)
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ここで vt
i は時刻 tにおける素子 iの速度ベクトル、

vti = |vt
i |と Θt

i はその大きさと向きである。式 (1)

の第１項はカットオフ半径 rc内の素子 jの総和の偏
角 (argは偏角、iは虚数単位)を表し、第 2項はゆら
ぎとして δΘ = [−η/2, η/2]で一様分布するノイズを
加えている。また、(2)式の eΘt

i
は、Θt

i 方向の単位
ベクトルである。系内すべての素子の速度ベクトル
は、時間∆t毎に式 (1),(2)を用いて更新する [2]。一
方、EDMDは、剛体円板間の衝突毎に時間発展させ
る手法である [6]。そのため、∆t間の衝突回数が系
の動力学に影響を及ぼし、Viscekモデルとの大きな
違いとなる。本研究では、これらの競合を調べるた
め、剛体円板系の平均衝突時間 τ で無次元化したパ
ラメーター∆t∗ = ∆t/τ = 1 ∼ 100を導入した。半
径 σの 2次元剛体円板系 (粒子数N = 4, 096)におい
て rc = 3.112σとし、粒子占有率 ν を Alder転移点
νc ∼ 0.70[7, 8, 9]近傍を含む ν = 0.70 ∼ 0.76、ノ
イズを η = 0 ∼ 2πでそれぞれ系統的に変化させた。
Vicsekモデルでは、η = 2π で素子はすべての進行
方向が等価に選ばれるため、ランジェバン熱浴下で
の平衡状態 (無秩序相)と等価になる。一方、η = 0

では、系全体で同一方向に流れる秩序相となる [2]。
全系の大局構造解析には、従来のVicsekモデルの相
を特徴づける速度秩序変数に加え、素子 i毎の配向
秩序変数 ϕi

6 = 1/Nj

∑Nj

j=1 exp (6iθ
i
j)を考えた。こ

こで、jは最近接素子で、Nj はその総数、θij は素子
iの中心を通る基準軸からの j の角度である。ϕi

6を
用いて全系の局所および大局配向秩序変数はそれぞ
れ ΦL

6 = 1/N
∑N

i=1 |ϕi
6|、ΦG

6 = |1/N
∑N

i=1 ϕ
i
6|と定

義され、相が 6回対称を持つかを特徴づける。また、
素子の局所構造解析のため、ある配置で周辺の素子
を固定し、注目した素子の中心が移動可能な領域と
して定義される自由体積 vf、その自由表体積の周辺
自由表面積 sf、最近接素子が 6以外の値をとる格子
欠陥について調べた。剛体球の平衡系では自由体積、
自由表面積を用いて圧力 P ∗ が計算できる [10, 11]。
そこで、各素子において (2次元での)局所無次元圧
力 p∗i を (3)式のように定義し、空間分布を調べた。

p∗i = 1 +
σ

2

sif
vif

. (3)

3 シミュレーション結果
3.1 配向秩序変数の変化と相図
図 1は、ν−η空間上の大局配向秩序変数ΦG

6 の等
高線図である。ΦG

6 の値で色分けを行った。剛体円

板系では、ΦG
6 ∼ 0.70で 6回対称で配向のそろった

系が結晶状態となることが知られ、液相、結晶相の
判定が可能となる [8, 9]。まず、ノイズ ηによらず粒
子占有率 ν を大きくしていくと ΦG

6 が増加し、系全
体が結晶状態となることがわかる。また、低ノイズ
η(非平衡度 (アクティブマター度)が高い状態)では、
同じ ν において、η が大きいときに比べ、ΦG

6 が減
少傾向にある。そのため ΦG

6 の等高線は、結晶状態
を示す境界が高密度側にシフトする。また η ∼ 1.2π

付近に非自明なカスプが見られた。

図 1: ν−η空間上のΦG
6 の等高線図。((N,∆t∗) =

(4096, 10)に固定)

図 2: Vicsek相互作用の更新時間∆t∗ を変えたと
きの ΦG

6 の η 依存性。(ν = 0.72に固定)

次に、図 1において ν = 0.72に固定し、Vicsek相
互作用の更新時間∆t∗を変えたときのΦG

6 の η依存
性を調べた (図 2)。平衡系 η ∼ 2πではΦG

6 ∼ 0.71で
系全体として結晶状態である。一方 η ≤ 1.5πでは、
配向秩序変数が減少することがわかる。平均衝突時間
程度∆t∗ = 1では、η ∼ 1.0π付近で ΦG

6 ∼ 0.1の液
体状態になる。また、∆t∗によらず η = 1.0π ∼ 1.3π
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付近に ΦG
6 が一時的に減少するカスプが見られた。

Vicsekモデルでは、速度秩序変数が秩序-無秩序相
転移を起こすことが知られている [2, 3]。このモデ
ルでは η = 1.2π 付近に対応している。そのためな
んらかの臨界揺らぎが生じ、大局配向秩序変数の減
少が生じた可能性が考えられる。
図 3は、(ν,∆t∗) = (0.72, 10)とした条件での ΦG

6

ならびに局所配向秩序変数 ΦL
6 のノイズ η依存性を

示す。ΦL
6 は ηの減少に対し減少傾向にあるが、ΦG

6

に比べると η ∼ 0においても ΦL
6 ∼ 0.7である。こ

れは、素子 (剛体円板)毎の局所的な配向秩序がほと
んど変化していないことを意味する。つまり、η は
系全体での長距離配向秩序のみ影響を与え、著しく
減少させていることを示している。

図 3: ΦG
6 および局所配向秩序変数 ΦL

6 のノイズ η
依存性。((ν,∆t∗) = (0.72, 10)に固定)

3.2 局所構造解析
3.1節で得られた系全体の特徴と相図をより詳し
く調べるため、個々の素子 (剛体円板)とその近傍の
局所構造に着目し、配向秩序変数 |ϕi

6|、自由体積 vf、
局所圧力 p∗i、格子欠陥 n∗

d について系統的に解析を
行った。図 4∼6は (ν,∆t∗) = (0.72, 10)において各
剛体円板の自由体積 vf の確率密度分布、配向秩序変
数 |ϕi

6|および局所圧力の空間分布 p∗i をそれぞれ示
したものである。自由体積の確率密度分布 (図 4)で
は、η = 0.1πと 1.0πを比較すると、η = 0.1πでは
自由体積が小さい素子が多いことがわかる。自由体
積が小さいということは、局所的に最近接素子が密
につまっていることを意味する。一方、η = 1.0πと
1.2πを比較すると後者で自由体積が小さい素子が多
い。η = 1.2π は、図 1∼3でカスプが生じる η に対
応している。
図 5は各素子の配向秩序変数 |ϕi

6|の空間分布であ

図 4: 各素子の自由体積 vf の大きさの確率密度分
布。((ν,∆t∗) = (0.72, 10)に固定)

る。平衡系に近い η = 1.9π(図 5(右))では、全系で
配向秩序変数が高い状態になっている。一方、強い
非平衡系である η = 0.1π(図 5(左))では、配向秩序
変数が高い領域と低い領域に分離しクラスターを形
成している。配向秩序変数が高いクラスター領域は、
クラスターごとに配向の向きが異なっている。この
ため、局所配向秩序変数は大きいが、系全体の大局
配向秩序変数が小さくなり、図 3の結果と一致する。

図 5: 配向秩序変数 |ϕi
6| の空間分布。((左)η =

0.1π,(右)η = 1.9π),((ν,∆t∗) = (0.72, 10)に固定)

図 6は、各素子の局所圧力 p∗i の空間分布を示す。
平衡系に近い η = 1.9π(図 6(右))と比べ、強い非平
衡系である η = 0.1π(図 6(左))では p∗i が高い素子
が増加する。p∗i は、個別の素子の自由体積 vf が減
少もしくは自由表面積 sf が増大するときに大きく
なる (式 (1)参照)。つまり、素子の近傍が高密度に
圧縮されている、もしくは自由体積が非等方的な形
をしている場合にそれぞれ対応する。前者は、図 4

で得られた結果と一致する。一方、p∗i が高く、かつ
|ϕi

6|が低い素子の存在が確認できる。
自由体積の異方性 (自由表面積の増大)を定量的に
調べるため、格子欠陥率 n∗

d の η 依存性を図 7に示
した。完全な三角格子上に素子があれば、n∗

d = 0と
なる。図 7より、ノイズ ηが減少すると格子欠陥率
n∗
d が増加した。また η ∼ 1.2π近傍で格子欠陥率の
一時的な増加 (カスプ)が見られる。格子欠陥は、局
所配向秩序変数減少の直接の原因となり、結晶クラ
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スター間の境界付近に分布する。

図 6: 局所圧力の空間分布。((左)η = 0.1π,(右)η =
1.9π),((ν,∆t∗) = (0.72, 10)に固定)

図 7: 格子欠陥率 n∗
d の η 依存性 。((ν,∆t∗) =

(0.72, 10)に固定)

4 まとめ
本研究では、排除体積効果の影響を調べるためVic-

sekモデルに剛体円板を導入し、系の特徴とその微視
的起源を調べた。質点を用いるVicsekモデルではノ
イズ ηの減少により近傍素子間の速度ベクトルを同
一方向にする働きが強くなる。その結果、系は平衡系
の無秩序相から秩序相に相転移を起こす [2, 3]。一方，
剛体円板系では νの増大により固液相転移 (Alder転
移)を起こす [7, 8, 9]。本モデルでも同様に νの増大
により固液相転移 (Alder 転移)を確認できた。しか
し、固液相転移点境界は非平衡度が高いほど高占有
率側にシフトした。また、速度秩序変数の秩序無秩
序相転移点近傍の η ∼ 1.2π 付近で一時的に高占有
率側にシフトするカスプが生じた。Vicsekモデル相
互作用の更新間隔∆t∗が短いと、非平衡度が高くな
り流動化領域が増大する。また非平衡度の増大で、
配向秩序が高い微結晶クラスター生じる。このため
局所配向秩序変数 ΦL

6 は高いまま系全体の大局配向
秩序変数 ΦG

6 は急激に減少することが確認できた。

局所構造の解析により、局所圧力 p∗i の高い素子が増
大した。それらは配向のそろった結晶クラスターの
内部で局所密度が高いこと、または格子欠陥により
自由体積が異方的になることの 2つの原因で生じる
ことが示唆される。後者は、格子欠陥率 n∗

d が非平
衡度の増大に伴い、増大することと矛盾しない。今
後の課題として、高い局所圧力の空間分布と局所構
造の相関を明らかにすること。また、近接素子判定
条件の影響を調べるため、幾何学的近接素子 (ボロ
ノイ法、SANN法)などを用いて結果の相違点を明
らかにしたい。本研究は JSPS 科研費 20K03785 の
助成を受けたものです。
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