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$EVWUDFW：丸め誤差により発生する分子動力学法（0'）の数値的不可逆性を検討するため，厳密
な時間可逆性を有する %LW 可逆アルゴリズムを用いて，系の非平衡度，不安定性の観点から解析
を行い，適切なノイズを用いることで浮動小数点演算の丸め誤差が模擬できることが示された。

ñî2�Dñî2�D..úú  ミクロな系の可逆性からマク
ロな系の不可逆性を説明するため，�� 世紀半
ばに %ROW]PDQQ は + 定理による不可逆性の証
明を試みたが，+定理は力学の可逆性に基づく
/RVFKPLGW の可逆性パラドックス等の本質的な
批判を受けた。����年，2UEDQ，%HOOHPDQVは，
この可逆性パラドックスを検討するため，0'

を用いて系の時間発展の途中で全粒子の速度
反転操作を行った>�@。その結果，丸め誤差に
より系が初期状態に復帰しないことが示され
たが，この丸め誤差が数値的不可逆性に与える
定量的な特性は依然不明である。一方，近年，
不可逆性に関して &KDRV 理論に基づき系の不
安定性が論じられている。但し，仮に系の不安
定性と不可逆性の間に相関があるのなら，こう
した浮動小数点演算を用いた0'�)ORDW 0'�に
よる不安定性解析の妥当性にも疑問が生じる。
従って，本研究では，丸め誤差の影響を除去し
た厳密な時間可逆性を有する%LW可逆アルゴリ
ズム（%LW 0'）>�@を用いて，数値的不可逆性，
系の不安定性の検討を試みる。
òòîî����ÇÇ::ìì¿¿��úú  非平衡な初期状態から平
衡状態へと時間発展する系を用いて，時間発展
の途中のある時刻 WUHYにおいて全粒子を速度反
転する時間反転問題を考える。ここで，系の非
平衡度の評価には %ROW]PDQQの +関数，
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を用いる（I：速度分布関数）。本解析は，周期
境界条件を課した正方形セルによる古典的な
�次元 PLFUR FDQRQLFDO解析である。はじめに非
平衡な初期状態として直交格子上に粒子を配
置し，全粒子に等しい大きさの速度を任意方向
に与える。分子間力は /HQQDUG�-RQHV ポテンシ
ャルの斥力部分のみを考慮し，粒子数 1 ����，
数密度ρ ����>σ��

@，温度 7 ���>0��%@，時間刻
み△W ����>1�P�0�

���
@とする。尚，%LW 0'はセル

長 /，整数 0で定義する最小格子幅（/�0）の
離散空間を用いる。従って，粒子は離散空間内
の格子上のみを移動し，整数演算化とこの離散
空間化により厳密な時間可逆性が保証される。
時間反転操作による + 関数の時間発展を比

較すると )ORDW 0'（��ELW）は，2UEDQらの指摘
通り，時間反転時刻 WUHYが大きくなると +関数
が初期値に復帰しないが，演算精度が同程度の
%LW 0'（��ELW�LQWHJHUV）では，+関数が W �WUHY

で初期値に完全に復帰する（図 �）。従って，
)ORDW 0' の丸め誤差を模擬するため，この時
間可逆な %LW 0'に定量的なノイズ（全時間ス
テップに全粒子を最小格子幅分だけ任意方向
にシフト）を与える。尚，系の可逆性の喪失度
を評価するため，+ 関数の復帰度 55を新たに
定義する。
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時刻反転時刻 WUHY をパラメータとして両者
の 55を比較すると，浮動小数点演算の丸め誤
差は %LW 0'に適切なノイズを付加することで
模擬できることが分かる（図 �）。尚，ノイズ
効果，不安定性については講演会にて報告する。
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図 � 時間反転操作による +関数の時間発展
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図 � 演算精度と +関数の復帰度 55


