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概要

1950年代から始まったコンピューターシミュレーショ

ンは，半世紀で我々の物理に対する理解を変えてしま

いました．高価で速度が遅く図体の大きく希少であっ

た第 2次世界大戦の汎用コンピューターが，今日の無

数の安価で高速な机サイズのワークステーションやパ

ソコンの普及への発展への道を提供しました．このよ

うなコンピューター環境の変化の結果として，物理の

形式的な理論は，実用的で役に立つものに焦点があた

るように次第に変化していきました．一般的でしかし

漠然とした手法や方法論は，はっきりと限定されたモ

デルの具体的な結果にとって変わられています．この

コンピューターの発展していく変化の間に，私はミシ

ガン大学，デューク大学，リバモア研究所，そしてネバ

ダ州で，私はシミュレーションの技術を学び，開発し，

記述してきました．一方で，しだいに世界中の広範な

有力な知人とのつきあいを形成していきました．計算

は今や，すべての科学の分野に普及しています．私自

身は粒子シミュレーション，主として平衡系から離れ

た非平衡系の物理に着目して研究を遂行してきました．

私はこの解説記事において，私の分子シミュレーショ

ンに関する仕事の概要を紹介したいと思います．それ

らの仕事は私に，平衡系と非平衡系の両方の物理学に

おいて，モデルを基礎とした理解を提供してくれまし

た．しかし，いくつかのギャップはいまだに存在しま

すし，依然として多くのやるべきことが残されてます．

1 はじめに (INTRODUCTION)

コンピューターによってもらされた変化は，特に物

理学を「理解する」ことの意味を変えてしました．こ

の変化は，統計力学と運動論の多体系モデルに基づい

た研究では，特に顕著なものになってます．昔ながら

の手法では，多体問題を，理想気体や調和結晶の基礎

としてその周りで形式的に展開をすることにより，原

理的 (“in principle”)に（しかし実際 (“in fact”) にではな

く）解いてきました．計算機を使った新しいやり方で

は，展開することの変わりに，直接モデル系の数値シ

ミュレーションを行います．平衡系では，アンサンブル

を基礎とした “モンテカルロ (Monte Carlo)”シミュレー

ションが適切です．“分子動力学 (Molecular dynamics)”

シミュレーションは，平衡系と非平衡系の両方に適用

できるため，より一般的で有用です．典型的な非平衡

系の問題は，流れや勾配を含んでおり，静的で一様な

平衡系とは全く異なります．多体系モデルを記述する

方程式（例えば，状態和や運動方程式）を書き下すこ

とは，今やそれで終わりでなくて，まさに挑戦の始ま

りと考えられます．

Masaharu Isobe（訳者）は，私の計算機シミュレー

ションを通して経験した体験や思い出が，「アンサンブ

ル」誌の特に若い読者に有益できっと興味を持つだろ

うと考えました．「アンサンブル (Ensemble)」は，統計

力学のギブスアンサンブルと関係している可能性があ

る一方で，協力することや「協同作業」という意味も

あります．「アンサンブル」は，たいへんよい概念です．

特に，今日の電子社会では，インターネットや電子メー

ルは，効率的でリアルタイムの国際共同作業を可能に

し，科学の着実な進歩の基盤となっています．

私は，Masaharu（訳者）の提案に同意しました．こ

の記事において，私のこれまでにした仕事についてい

くつかの画期的なものや重要な出来事をまとめたいと

思います．時代や様式（流行）は変化してますが，学

習すること，創造すること，教えることの経験は，永

遠に続く連続性を明らかにします．このことは，考察

しまとめる価値があります．私は特に若い読者にとっ

て有用であることを望み，計算機シミュレーションの

個人小史を記しました．この記事では，私のオハイオ

州とミシガン州での日々の大学生活から始まり，ネバ

ダ州で現役を引退することまでで終わります．この記

事に関連した（また触れなかった）多くの文献，また

研究の詳細は私のウェブサイトにまとめています．1

[http://williamhoover.info ]

1訳注：本稿の原文は，Hoover氏のホームページ並びにプレプリ
ントサーバよりダウンロードできます．
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2 オハイオ (OHIO), 1953-1958, そしてミシガン

(MICHIGAN), 1958-1961

私はオハイオ州にあるオベリン大学 (Oberlin College)

に通っていました．そこは，小さく離れた場所にあり，

物理学において非常に役立つ懐疑的な姿勢を特色とし

奨励してました．しかし，それ以外には，オベリン大

学の教養課程での科学の内容は，私の研究経歴に対し

て全く無関係なものとなったでしょう．数学と物理学

の教育は形式論的で，過去の泥沼にはまっていました．

この失望させられる教育形式は，科学から私の父親の

研究分野であった経済学に転向することをほとんど確

信させるまでにいたりました．

自動車事故からの回復の期間，私は学期の期間中，大

学の外で過ごしました．私は，受講できなかった物理

化学コースを習得するために，ハーバード大学の夏の

学校に参加しました．そこでは，講師であった Stuart

Rice教授が研究の興奮を提供し，私が科学に対して深

く心を引かれ夢中になることを強く促しました．Stuart

教授は，気体運動論が好きでした．彼は，彼のコース

の実用的な研究室の仕事の一部において，いかなる過

ちをしたとしても，我々の成績には，何の影響も与え

ないであろうことを私たちに再確認させてくれました．

私は，アナーバー (Ann Arbor)にあるミシガン大学

(The University of Michigan)の大学院に行きました．そ

こはオベリンをはるかに凌駕するほどのよい環境でし

た．ミシガン大学は有用な研究コースと最新の計算機，

さらに研究するのに必要な刺激やインスピレーション

に満ち溢れていました．ミシガン大学に入学した少し

後に，私は，Scientific American誌に掲載された Alder

とWainwrightの “Molecules in Motion”[1]という解説

記事に出会いました．解説記事には，剛体球系の流体

相および固体相での軌道が非常に異なっている図が掲

載されており，これは今日でも一見の価値があります．

例として，Farid Abrahamによる 1980年の融解転移に

関する研究から転載した 2つの図（図 1）を参照して

ください [2]．1950年代は，108粒子の運動をシミュ

レーションすることはひとつの挑戦でした．Alderと

Wainwrightの図は，微視的な構造と分子の動力学に私

が興味を持つきっかけとなりました．

ミシガン大学では，若い化学物理の教授で私の博士

論文のアドバイザーだったAndrew Gabriel De Rocco教

授が，統計力学に興奮し夢中になっていました．彼は，

形式的な理論を現実の世界へ関係づけるまれな技巧を

持っていました．何が “現実の世界” を構成するのかに

は，もちろん見解の問題があります．私はよくAndyの

妻の Sueを思い出します．Sueは，2体ポテンシャル

についての階上での会話の一つを立ち聞きして，階上

に向かって叫びました:「Andrew，あなたの能力の将来

の可能性（潜在力）はすべてぞっとします！(“Andrew,

all your potentials are repulsive!”)」2まさしく十人十色！

Andyの統計力学への熱狂ぶりおよび助力の結果，私は

Mayerの「ビリアル」展開（流体の圧力に関する密度

のべき級数展開表式）の専門家になりました．Bn す

なわち級数展開の n番目の係数は，比較的複雑な n体

積分の和となります．これらの積分の被積分関数は，n

粒子を結合する n(n − 1)/2 個の関数の掛け算になり
ます．剛体正方形 (hard parallel squares)や剛体立方体

(hard parallel cubes)の入った多体モデル系3では，これ

らの積分は解析的に実行できます [3]が，B6を越える

とトポロジカル登録法は，高速なコンピューターを要求

します．1960年までは，私は “MAD” コンピューター

（ミシガンアルゴリズムデコーダ）[4] を使用して，こ

れらの数百万の積分の FORTRANでの計算をプログラ

ムするための忍耐と訓練を受けました．その当時，プ

ログラミングは少し退屈なものでした．各プログラム

行につき，1枚のパンチカードに命令を書いてました．

しかし，それを行わなければ実行できませんでした．

剛体立方体系の B7 は，468 × 7! = 2, 358, 720の独立
な積分の計算 (!)が必要でした．MAD は機械的な原因

で，再現できないエラーが時々生じていました．これ

らのエラーは数値計算を行う上で，用心のための有用

なリマインダーとなりました．（運動量やエネルギーの

保存則のような）明らかに成り立つ条件からの逸脱は，

通常，プログラミングにおける論理または文法エラー

の結果です．

プログラムがうまくパンチカードに打ち込まれ注意

深くチェックされると，私は反発力を持つ剛体立方体

のB6とB7の両方に，負のビリアル係数を見つけまし

た．正の反発力しか持たない粒子系での負の張力の寄

与は，大きな驚き（！）でした．私は，研究の興奮し

完全に夢中なりました．もちろん，当時のペースは遅

かったですが．私はビリアル展開の詳細について，“H.

N. V.” Temperleyと何通かの手紙を交換しました．何通

かの手紙のやりとりの後に打ち解けて，“H. N. V.” は，

親しい “Neville” に変わりました．当時は，航空便でも

米国-英国往復の手紙のやり取りに 2週間ほど必要とし

ました．Bob Zwanzigは，私が剛体立方体を導入する

きっかけとなった論文を出版していました [3]．しかし

2訳注：Sueは，Andrewの仕事を（将来性も含めて）嫌悪感をい
だいており，2体ポテンシャルの反発力といった科学用語を知らな
いため，”potential”と”repulsive”が 2つの違う意味で使われたユーモ
アの意味が含まれた描写 (Hoover氏からの私信より）

3訳注：xy(z)軸に平行に置かれた剛体反発をする正方形 (立方体）
の多体系のこと．各剛体正方形（立方体）は有限の質量をもっている
が，慣性モーメントが無限大で回転の自由度がない（回転しない）．
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図 1:融点直下（上図）と直上（下図）の原子の軌道（トラジェクトリー）．（文献 [2] より転載）．

私の負の係数の結果と矛盾しており，誤っていました．

Andyと私は，電話で一緒に会話した際，彼は快く誤り

を認めました．それは，本当にぞくぞくさせるもので

教訓的なものでした．

3 ノースカロライナ州 (NORTH CAROLINA) ダーラ

ム (DURHAM)，デューク大学 (DUKE UNIVER-

SITY), 1961-1962

1960年代のアメリカでは，ポスドクの職に就くこと

が “正規の職” を求職する前に必要なことでした．Andy

は私をデューク大学に送りました．そこでは，John Kirk-

woodの学生の一人である Jacques Poirierが理論的趣向

を強くもった化学の教授として，周囲とは孤立した存

在として過ごしていました．Salem煙草の工場からの

ハッカ（メントール）の匂いは，夕刻には数マイル離れ

たカブの植えられた畑の隣の未舗装の道路上にあった

私たちの家に漂ってきました．化学学科では日中，様々

な有機物の匂いに比べて，ハッカ（メンソール）の匂

いは，物理学の主流から静かに避けて通るのを助けて

ました．私たちの共同研究に対する Jacquesのアイデ

アは妥当なものではないことがわかったため，デュー

クにいる間，私はビリアル展開に関するさらなる研究

をすることができました．コンピューター・シミュレー

ションがまだ希少だった当時，2体分布関数 g(r)の近
似積分方程式が大流行していました．g(r)に関して方
程式は非線形だったため，完全な解を求めるためには

手の込んだ骨を折る計算を必要としていました．しか

し，g(r)の密度展開を代入し，密度のべき展開係数を
等式化することにより，ビリアル係数の近似計算やそ

れらをMayerの正確な表式 [5] との比較ができるよう

になりました．

デューク時代には，私は，Mayer展開の熱愛者であ

り，熟練したジャズミュージシャンであり，いまだによ

い親友であるGeorge Stellに接触しました．私は，グレ

ニッチ村のアパートまで彼 (George)を訪ねていきまし

た．その訪問では，2つのことを鮮明に記憶に残ってい

ます：一つは，Georgeのアパートにはサウナがありま

した．もう一つは，彼のアパートの比較的静寂だった

環境が，すぐ外での下水ガスの爆発によって壊された

ことです．それは，重いマンホールのふたが空中に浮

揚するのに十分な強さでした．デュークにいったん戻

り，私はリバモア研究所とロスアラモス研究所に首尾

よく就職面接をする機会を得ました．それら 2つの研

究所は，カリフォルニア大学によって管轄された計算機

における 2つの巨人でライバルでした．AlderとWood

は，私が仕事を求職している 2つの研究所にそれぞれ

働いていて，またライバル関係でもありました．剛体

円板と剛体球の融解相転移 [6,7]の理解に関して，彼ら

の相対的優先権と寄与に対して一致した見解をもって

いませんでした．

4 リバモア (LIVERMORE) とデービス (DAVIS), カ

リフォルニア (CALIFORNIA), 1962-2004

1962年に私はロスアラモスおよびリバモア両研究所

で，面接を受けました．ミシガンからそれぞれの研究

室での 1ダース人程度の科学者と話をし，私のビリア

ルの 5次展開の仕事のセミナーをするために飛行機で

出かけました．

ニューメキシコの山にあるロスアラモスは，物理的

な面から，2つの爆弾を開発した研究所として，より関
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心が大きかった．リバモアは，かつては田園風のブド

ウや牛の牧場を経営している谷であったが，現在では，

公害や郊外に不規則に宅地が広がっていくスプロール

現象に遭遇して苦しんでいるところに位置しています．

私がリバモアに到着した頃，AlderとWainwrightは周

期境界条件を課した約 1000粒子の剛体円板系と剛体

球系の研究を続けてました．彼らの研究の目標の一つ

は，剛体円板や剛体球が高密度で凝固や融解をするの

かどうかを理解するのことでした．私の剛体球のビリ

アル展開の専門知識は，それらの仕事とよく適合して

しました [8]．

ロスアラモスでは，相対的に湿度は低く，また科学

者は中西部のスーツよりもむしろハワイのシャツを着

て砂漠のブーツを履いてました．そこでの給料は，お

およそ 20パーセント低いものでした（その理由の一

部は，研究所が辺鄙なところにあるため 5週間の長

期休暇があったことによります．）．この給料の差が，

私がリバモアで働く決断をした理由です．ここでは，

Berni Alderが私に物理学科に仕事場を提供してくれま

した．リバモアは，刺激的な時間および場所でした．

粒子，連続体，プラズマ，天体物理学そして核物理学

者はすべて，Edward Tellerの注意深い目の下での毎

週開催される科学の会合（セミナー）に，一緒に参加

していました．その会合の一つの講演のため，Francis

Reeと私は計算するのに大変な労力を要する剛体円板

と剛体球系の相転移の単占有 (single-occupancy)の説

明 [9] を追跡並びに発表するための Tellerの許可を得

ました．Francis Reeは，Henry Eyringの指導を受けて

ましたが，私のように，正確で注意深い統計的解析を

することに献身的で，精密な仕事をしていました．私

たちは，Berni Alderと Bill Woodの剛体球並びに剛体

円板の問題を（流体相に対して）Mayerのビリアル展

開と（Kirkwoodの単占有 (single-occupancy)固相に対

して）Metropolis-Rosenbluth-Tellerのモンテカルロシ

ミュレーションを使って解きました．図 2を参照して

ください．私たちの “月曜の朝の会合 (Mondy Morning

Meeting)”での発表はうまくいきました．

この月曜日の朝の会議 (Monday-Morning-Meeting)の

様々な研究分野の予備知識は，私にとって科学的にも

社交的な面でも非常に有用でした．Tellerは，1963年

にリバモアで広い予備知識（核物理，量子物理，古典

物理，化学物理，電磁気学）が学生を教育するのに本

質的であるという考えから，応用科学科 (Department of

Applied Science)をスタートさせました．私は約 30年

間，応用科学科で教え，そのことを十分に楽しみまし

た．私の妻 Carolは，私が応用科学科で教えた統計力

図 2:剛体円板（上図）と剛体球（下図）の状態方程式．

（文献 [9]より転載）．V0は，最密充填体積（2次元の

場合は面積）である．下の「単占有」曲線は，空間に

充填されたセル（挿入図で示されている）に制限され

た粒子の圧力に相当している．

学のコースの学生の一人でした．

剛体球の衝突に関連した簿記（ブックキーピング）法

は，私にとって分子動力学法は，モンテカルロシミュ

レーションよりも興味のない（あるいは少なくとも難

しく）ものにみえました．しかし，1960年代初頭に，

Rahman, Verletや Vineyard [10]らは皆，連続的な力が

働く場合のシミュレーションの手法を提示した Fermi

の 1950年代の仕事に追従しました．当時，私のグルー

プのリーダーだった Russ Duffは，私の分子動力学法

を学ぶ興味を支援してくれました．彼は，衝撃波の実

験家として，分子動力学法で衝撃波に駆動された融解

をシミュレーションする考えを好んでいました．私は，

磁気テープに何千もの粒子の長時間の軌道を保存する

ことを含んでいる，そのシミュレーションプロジェク

トを引き受けました．これらのテープのいくつかは物

理的に引き延ばされてしまって，しばしば長時間計算
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図 3: Lucyポテンシャル粒子系の流動状態中を伝播する衝撃波における，縦方向（上のグラフ），平均，そして横

方向（下のグラフ）の運動論的温度 (kinetic temperature)．（文献 [12]より転載．）

のためにデータを保存した過程が無駄になってしまう

ほど，解読不能になっていました．1967年の衝撃波シ

ミュレーションは，一時的に脇におかなくてはいけな

くなりました．磁気テープがまだ旧式のときは，1980

年まで復活しませんでした [11]．また再び復活したの

は，1997年に温度の異方性が私の興味の対象になった

ときです [12]．図 3は，衝撃波の面白い結果を示して

います．強い衝撃波では，温度はテンソルになります．

強い衝撃波は，進行方向の温度（運動方向の速度揺ら

ぎ)は，横方向の温度よりも非常に大きくなります．

後の私のグループリーダーとなったMark Wilkinsは，

私の科学観に大きな影響を及ぼしました．Markは，兵

器のシミュレーションでは不可欠な塑性流動（変形）や

破壊を特に専門とした連続体力学の偏微分方程式の数

値解に関する独学の専門家でした．Markは，物理学は

“モデル” の研究であることを強調していました．つま

り，“現実の生活” での我々の経験にいくらか類似した

ものを含む閉じた一連の微分方程式であるということ

です．量子力学はそのようなモデルですが，明らかに

全く不完全ですし，現実の世界で観察されるユニーク

な結果を一度も予言しません．

1960年代のリバモア研究所では，私が一緒に働くこ

とができる多くの面白い共同研究者がいました．Al Holt

は，形式主義者で，ジョージア工科大学のカオスの専

門家 Joe Fordにより教育を受けてきたテンソルの専門

家でした．Al の弾性定数への関心は，私の統計力学と

格子動力学の技術とうまく融合しました．Dave Squire

は，ノースカロライナ州のダーラムにある陸軍研究所

で働きました．彼は，Berniの同僚である Zevi Salsburg

により教育を受けた実践的な化学者でした．Daveは，

妻と 8人の子供と一緒に，1960年代後半の数か月間リ

バモア研究所を訪れました．

Al とDaveと私は，等温 [13]並びに断熱 [14]条件の

下で変形を加えて行った際の結晶の弾性応答を定式化

しました．これらの結果は，モンテカルロあるいは分

子動力学シミュレーションによって計算し見積もるこ

とができますが，しばしば再発見されています．

私はアルマデンにある近くの IBM 研究所を訪れまし

た．そこでは，John Barkerと Doug Hendersonが働い

ていました．私は，セミナーのために招待され，一連

のスライドを準備しました．Bakerはスライドプロジェ

クタを走らせ，Hendersonは時折質問をしました．そ

れがアルマデンでのすべて聴衆でした．リバモアでは

私は幸運でした．多数の科学者が積極的に統計力学に

おける研究を行っていました．1960年代後半，Barker

と Hendersonは Mansoori, Canfield, Weeks, Chandler,

Andersen, Rasaiah,そして Stellと一緒に，ヘルムホル

ツの自由エネルギーの摂動理論を開発し大きな成功を

収めました [15]．剛体球の 2体分布関数だけが必要と

なり，積分方程式の仕事から利用できる有用な形式で

した．その理論は，現実の世界の平衡系の熱力学の計

算に実際に役に立ちました．この平衡系の理論に関す

るブレークスルーは，私に非平衡系の問題を研究に切

り替えるべき潮時であったことを確信させました．当

時，非平衡系では，Greenと Kuboの線形応答理論だけ

しかありませんでした [16]．
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図 4:破壊のシミュレーション例．（文献 [18]より転載．）

カーター大統領の政権でのエネルギー危機は，リバ

モア研究所での大量解雇および重点と構造の変化をも

たらし，急に多くのグループリーダー，進捗報告書やプ

ロポーザル，細目にわたる予算が生じました．私は熱流

束に関するコリオリ力の効果を研究するために，CRAY

計算機のマシンタイムを多く必要としていたとき，爆

弾開発部門のお気に入りの一人であるRoger Minichは，

寛大にも私に彼の兵器開発の物理のアカウントからマ

シンタイムを与えてくれました [17]．

リバモアでの基礎研究の削減のため，共同研究のた

めに研究所の外に目を向けることが必要になりました．

私は，ロスアラモスにいたBrad Holianと働くことで多

くを楽しみました．私たちは，統計力学とシミュレー

ションで共通の関心を持っていました．一緒に働くこ

とができるように，Bradはリバモアで仕事を得ようと

し，私はロスアラモスで仕事を得ようとしましたが，

これらの両方の提案はうまくいきませんでした．

“適切” な研究をするように増大する研究所の圧力を

満足させる私の試みとして，私は Bill Ashurst[18]並び

に Bill Moranの博士論文の仕事でいくつかの動的破壊

シミュレーションを研究しました．図 4は典型的な破

壊の例を示しています．研究所の所長であった Mike

Mayとの会議で，Mike は私にこれらの破壊のシミュ

レーションは本当に “適切” かどうかをたずねました．

私は，空間スケールの面で原子モデルは実際上はとて

も制限されており，（今日でさえ）しばしば誤解させて

いることを認めなければなりませんでした．

Bill Ashurstは，私の最初の博士号をとった応用科学

科の学生で，非平衡流のシミュレーションを研究するこ

とを切望していました．私たちは，一様な周期境界系

のアルゴリズムとともに等温境界条件でのシア流のシ

ミュレーションをするための方法を開発していました

[19]．Bill は（ロスアラモスの Brad Holianと同様に）

シミュレーションの動画を作ることができました．こ

れらの動画は，非平衡分子動力学の初期の頃には，最

先端の物理が議論される小規模の会議ではお定まりの

物でした．

NSF(National Science Foundation)での初期の経験は

教育的で，解くべき良い問題を選ぶ政府の能力の私の

懐疑を強くすることとなりました．1980年代初頭に，

私は単純な非平衡分布関数のフーリエ解析を提案しま

した．そのプロポーザルは 5人のレビューアーに “優

秀 (excellent)”と評価され，6人目のレビューアーに “

非常によい (very good)”と評価されました．これにも

関わらず，プロポーザルは却下されました．この初期

の失敗は，研究資金を求めるために物乞いをすること

を慎む私の飾り気のない傾向を強くしました．

5 オーストラリア (AUSTRALIA) ，オーストリア

(AUSTRIA)，そして日本 (JAPAN)でのサバティカ

ル旅行紀

私は，Verlet, Levesqueおよび Kürkijarvi の多少間

違った Green-Kubo輸送係数の結果 [20]に対して Bill

Ashurstと私が計算した非平衡系の類似した計算と直接

比較するために，フランスに最初に訪問しました．以

降，フランスのオルセー (Orsay)市はたびたび訪問する

場所となりました．Carl Moserは，CECAM(原子・分子

系シミュレーションのヨーロッパセンター)で，長く続

いている一連のワークショップやセミナーおよび学会を

主催しており，それは発展的で刺激的でした．CECAM

はパリ郊外の約 1時間くらいのところにあり，よい仕

事を促してくれました．ランチに行く途中には，野生

の黒イチゴで覆われていた丘陵が側にありました．ま

た，パリの酒場（ビストロ）やレストランは，仕事の

後の夜の飲食で私たちを魅惑しました．

応用科学科とリバモア研究所は，毎年私に資金援助
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図 5:最密充填密度の 4/5の同密度における，流動 (左)および固体 (右)の剛体円板の自由体積．“自由体積” は，残

りの円板が固定されているとき，それぞれの円板の重心が移動可能な領域を示している．（文献 [27]より転載．）

をしてくれました．学術的基準に基づき応用科学学科

が私の給料を決めていましたが，研究所は私の給料の

大半（8分の 5）を支払うことを正当化するため，いつ

も研究内容を “実用的な応用 (practical applications)”へ

と圧力をかけようとしてました．この圧力に対する補

償として，研究所では “専門の研究および教育の休暇

期間” が利用可能となっており，サバティカル研究へ

逃げることが可能でした．フルブライト財団やウィー

ン大学および日本学術振興会からの支援によって増大

した休暇期間で，私は家族と 1977年にオーストラリ

アへ，1984年にオーストリアに，また 1989年に日本

へ行くことができました．

1980年，オーストラリアとオーストリアのサバティ

カルの期間の間，私は周期的なシアかけた多体系の形

状とエネルギーのバランスを正確に再現できるハミル

トニアンを作ることができる可能性に気付きました．

これが “ドールズテンソル (Doll’s Tensor)”のハミルト

ニアンです．1980年 8月のエドモントン（カナダ）で

開催される STATPHYSの会議の組織委員に講演申込

を却下された後，1980年 6月にスペインのシッチェス

(Sitges)で発表しました [21]．“ドールズテンソル” は，

単純にデカルト座標での粒子の位置 {q}と運動量 {p}
からなる qp行列のテンソルでした．ϵ̇

∑
ypxの項を通

常の多体系のハミルトニアンに付け加え，⟨ẋ⟩ = ϵ̇yの

マクロな動きで，単純なシアや “平面クエット流” を生

じさせます．1982年6月，Howard Hanley氏の企画した

発展性のある会議 “非平衡流体の挙動 (Nonlinear Fluid

Behavior)”では，私も運営を手伝いました．私は，つ

いに興味をもっているアメリカの多くの同業者の聴衆

を前にして，非平衡分子動力学法に関する研究内容を

発表することができました [22]．

1984年までに，エディンバラで 1983年に開催され

た STATPHYS国際会議で “ドールズテンソル” の仕事

を話したいという私の希望は，再び挫折しました．残

念賞（シア流の仕事の歴史を扱ったユーモアのあるポ

スター）は，9年後のサルジニア (Sardinia)での国際会

議プロシーディングス [23]まで出版されませんでした．

このすべてのSTATPHYSへの欲求不満に反発して，私

はGiovanni Ciccottiとコモ湖でエンリコ・フェルミ・サ

マースクールの国際会議を主催し非常に成功しました．

この会議では，新しい非平衡系のアルゴリズムが徹底

的に議論されています [24]．（特に，Denis Evansの講

義 “非平衡分子動力学法”（サマースクールのプロシー

ディングス 221-240ページ）を参照してください．）

ごく最近，妻のCarol，また Janka Petravicと一緒に，

私はドールズアルゴリズムおよびそれと非常に密接に

関係したスロッド (S’llod)のアルゴリズムによって招

かれる誤差（ひずみ率 ϵ̇における非線形）を定量化す

ることができました [25]．キューピー人形4は，統計物

理のマスコットとして有効であるのに加えて，とても

面白い歴史を持っています（2009年は，100周年記念

です！）．

シア流の問題を解決したのと一緒に，Denis Evansと

Mike Gillanは完全に独立に，外場が熱流を正確に生成

することを 1982年に発見しました．詳細は，Evansの

4訳注：ドールズアルゴリズムは，粒子の位置 {q} と運動量 {p}
が，キュー (q)ピー (p)と発音されることから，Kewpie Dollにちな
んでドールズ (Doll’s) と命名された．スロッド (S’llod) アルゴリズ
ムは，Doll’s の綴りを逆から読んだもの．サルジニアの国際会議プ
ロシーディングス [23]の図 3には，ドールズテンソルの周囲をたく
さんのキューピー人形が手をつないで囲んでいるユニークな絵が掲
載されている．(Hoover氏からの私信より）
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講義 [24]を再び参照してください．この問題の解法は

とても興味深いものでした．なぜなら，ガウスの最小

束縛原理（平衡系の最小作用と等価）が（Green-Kubo

公式と一致しない）平衡から離れた間違った運動方程

式を与える具体的な例を提示していたからです [26]．

オーストラリアでのサバティカルでの経験は，少し混

沌としていましたが興味深いものになりました．キャン

ベラにあるオーストラリア国立大学のコンピューター

センターで Bob Wattsがセンター長になったため，私

の提案した彼と行う予定だった共同研究は，最初の週

でいきなり終わりました．オーストラリアで研究する

つもりだったWattsの水のポテンシャルは，不安定であ

ることがわかったため，私にとってより興味深いプロ

ジェクトに集中することが可能となりました．それは，

液体と固体の自由体積を決定することでした．私の息

子のNathanは，ちょうど高校を卒業したばかりで，私

と一緒にオーストラリアにいて，私たちは，オーストラ

リア国立大学コンピューターセンターで一緒に働きま

した．そこで行った仕事は，軽い一つの粒子が自由体積

をトレースして，一方でより重い粒子が近傍にとどまっ

ているという “思考実験 (gedanken experiment)”[27]で

した．私は，以前にもセルモデルの理論的な説明に同

じアイデアを使いました [28]．図 5は，この考え方で

の流体相と固体相の間の相違を図示しています．流動

相の自由体積が固体が共存する相のそれより実際に小

さいことを示すこれらの結果から学ぶことは大変教育

的でした！

私のオーストリア滞在中での最初の経験もまた，予期

しない展開となりました．私が最初もっぱらKarl Kratky

と仕事をするつもりでいたのですが，むしろ Harald

Posch[29]と共同研究を開始しました．彼は，統計力

学や非平衡シミュレーションにおいての関心が私と似

ていました．Haraldと私は，再現性と精度に高い価値

をおいてました．私たちは，しばしば独立に作成した 2

つのコンピュータープログラムから得られた結果を比

較しました．Kratkyは形式論者でした．私は，私が数

日で数値的に得られる結果を彼が再現するのに何カ月

も待つ忍耐をすぐに失いました．オーストラリアでの

サバティカルは，私の最初の本 “Molecular Dynamics”

を執筆するための下地となったウィーン大学での講義

をする機会を提供してくれました．1986年にリバモア

に戻った後にその本を書き上げました．電子化が未発

達な当時，ひとつの建物の中で TeXファイルの原稿を

編集し，別の建物まで約半マイルほど車でドライブし

てプリントアウトした結果を見る必要がありました．

ウィークディの車の運転は 18:00までに制限されてい

図 6: 座標 q と運動量 pを使った熱浴に結合した調和

振動子の周期的な軌道と摩擦係数 ζ．（文献 [33] より

転載．）

たため，本の仕事のほとんどは夜に行わなければいけ

ませんでした．

1984年，オルセーでCECAMワークショップに先立

ち，私はオルリー (Orly)空港から降り立った列車のプ

ラットフォームで幸運にも能勢修一さんにも会う機会

がありました．（私はスーツケースに印字された彼の名

字に気付きました．）この出会いは，後の日本でのとて

も楽しくクリエイティブな年につながりました．能勢

さんは，他のワークショップのメンバーから離れて，日

本式のホテルに滞在していました．私たちはノートル

ダム大聖堂で会うようにアレンジしました．教会の前

のベンチで，私たちは彼の新しい熱浴のアイデアにつ

いて話しました [30,31]．ワークショップの後，私は調

和振動子の結果を計算するため，ローザンヌのPhilippe

Choquardのところへ訪問しました．その結果は，私の

最も引用されている論文となりました [32]．振動子の

軌道のいくつかは，とても美しいものでした [33]．図 6

は，熱浴振動子の通常の周期軌道を示しています．振

動子はカオス的軌道も示します．“カオス的” 軌道は，

リアプノフ不安定性という特徴があります．すなわち，

軌道のわずかな摂動が時間とともに指数関数的に成長

します．仕事が熱に変換される散逸系での軌道は，そ

れらが埋め込まれている空間次元よりも小さいフラク

タル次元をもつ典型的な “フラクタル” になります．一

例として図 7を参照してください．
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計算機内で再現する温度制御法 (thermostats)に対す

る私の興味は，直接的で今日まで継続しています．私

は，Berni Alderに私のエネルギーや温度制御のアイデ

アに関してどう思うかたずねてみました．彼はそのアイ

デアには，小馬鹿にして批判的でした．私はBill Wood

の考えを聞くため，ロスアラモスに旅立ちました．彼

は少しだけ外交的でしたが，彼の考えも Berniと同じ

でした．温度制御法（サーモスタット）はあまり有益

なアイデアではないと考えてました．幸運にも，私は

次の 2，3年で熱浴に結合した統計物理の詳細を研究

する十分な自由な時間がありました．Bill Moranと私

は，とても単純な問題で生じる衝突を記述するフラク

タル物体を作りました．私たちは，剛体円板散乱体か

らなる周期的な “ガルトン壁 (Galton Board)”を通って

落ちる温度制御された粒子の研究をしました [34]．衝

突は，外場の増大とともに減少する次元をもったマル

チフラクタル物体を形成しました．例として，図 7を

見てください．

図 7:一様重力場中でガルトン盤（三角格子上に剛体円

板散乱体が設置してるボード）において，粒子が落下

する際に起こる一連の散乱体との衝突に関して，位相

空間で生じるマルチフラクタル図を示す．横軸は，重

力場の方向を基準とした粒子が散乱体と衝突した角度

（場所）に対応し（散乱体円板の一番下が図の左端，一

番上が図の右端に対応），縦軸は，散乱体との衝突後

の速度の接線方向の大きさ（−1 ∼ +1）に対応してい
る．なお粒子速度は次第に重力場で加速されるが，こ

こでは一定速度になるように温度制御して規格化して

いる．（参考文献 [34]参照．）

位相空間分布の次元が，ギブズ平衡分布の次元より

も減少したという発見は，私にとって啓発的で意義深

く価値のある見識でした．フラクタルな非平衡状態の

とても優れていることは，不可逆性を説明しているこ

とです．運動方程式は時間反転対称で，初期のフラク

タル状態を選ぶ確率はメジャー 0であるので，時間反

転可能な軌道（トラジェクトリー）から，熱力学の第

2法則を破る確率はなくなります．位相空間の分布の

フラクタル的な性質は，非平衡エントロピーがないこ

とも示しています．

これはギブスによる N 体分布関数 f とボルツマン

定数 k についての以下のエントロピーの処方箋が，f

が特異であれば発散するためです．

SGibbs ≡ −k⟨f ln f⟩, (1)

ニューヨークで行われたアメリカ物理学会では “高

温超伝導体 (High-Temperature Superconductors)”のホッ

トトピックが力説されていました．私は，セントラル

パークを長時間歩きながら，強い衝撃波での位相空間

の次元の減少を評価することや時間可逆な運動方程式

が不可逆性を示すパラドックスに思いをめぐらせてい

ました．これらのトピックは後に，私の 3番目の本 “時

間の矢，コンピュータシミュレーション，カオス (Time

Reversibility, Computer Simulation, and Chaos)”の出版

につながりました．大変に奇妙にも，私にとって非平

衡系はより多くのより重要でより面白い問題があるに

も関わらず，今日の多くの研究はいまだ平衡系の問題

を扱っています．

私が 1977-1978に Down Under5でサバティカルで滞

在した年から，非平衡分子動力学法は急速に発展して

いきました．ちょうど同じ時期に，私の結婚生活は悪

化していきました．1980年から離婚する 1986年まで，

特に困難な時期でしたが，研究は依然として比較的生

産的でした．1988年，リバモア研究所への訪問者と共

にとても幸運な出会いがありました．ルイジアナ州立

大学の若い研究者Gupta博士が，彼のもてなし役であ

り，私のかつての学生であった Carol Griswold Tullを

連れてきました．Carolは，リバモア研究所でスーパー

コンピューターを使って仕事をしていました．また，彼

女自身の結婚は 1984年に終了してました．私たちは

幸運にも，科学，自然，音楽そして食物など “よい生

活 (Good Life)”をするために非常に似通った興味を共

有していました．私はついに生活を共有できる誠実な

女性を見つけました．私たちは正式に結婚した夫婦と

して日本でのサバティカル滞在できるように，1989年

5訳注：オーストラリアの俗称
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図 8: 373,248個のシリコン原子モデルを使って計算したプラスチック刻付穴．形が四面体のインデンター（示さ

れていない）は，音速の 5分の 1で移動している．2次元での同様なシミュレーションは，文献 [35]に記載され

ている．

に結婚しました．私の息子 Nathanは，Carolのリバモ

アの家で結婚のセレモニーを行いました．

横浜にある慶應義塾大学に滞在した際の，日本での

経験は驚きでした．慶應義塾大学への滞在を依頼した

能勢さんが，共同研究の計画を持っていないようでし

たので，私は約 1ダースの共同研究のリストを用意し，

議論のために彼の研究室に持って行きました．しかし，

依然として何も起こりませんでした．このことをよく

よく回顧してみると，少なくとも私には，日本の平穏な

仕事を行う雰囲気を楽しんでいる間，私はリバモア研

究所の応用科学科で教えた内容をまとめたもう一冊の

本 “計算統計力学 (Computational Statistical mechanics)”

を執筆する自由な時間を与えてくれました．Carolと

私は原稿を執筆するため，日吉駅の近くの計算機研究

室で多くの夜を過ごしました．私たちの Nestle House

（慶應義塾大学の宿舎）と呼ばれているアパートから

は，いつも練習が行われている野球場を見下ろすこと

ができ，歩いていける距離にありました．我々の仕事

の時間は，電車のスケジュールによる制約はありませ

んでした．

Nestle Houseでは，リバモアにいた Tony DeGrootか

ら私は毎週のように進捗を伝える電話を受けました．

彼は 100万原子の分子動力学計算が可能となるような

64並列コンピューターを構築していました．リバモア

の Irv Stowersと Fred Wootenの助力を受けた Tonyと

Jeff Kallmanと日本の朴泰祐と川合敏雄と井原茂男と

長距離を隔てた共同研究により，我々はシリコン結晶

が変形するカラー映画を作成しました．図 8には，そ

の映画における静止画を表示します．この 9人の共同

著者との共同作業は，私の研究史において一番多くの

人間が関与していました [35]．

ベルリンの壁が 1989年に崩壊した後，リバモア研

究所は “他のための仕事” をし実用的に見えるよう努力

をしていたミッションから解放され，以前の自分自身

のおもかげになりました．この風潮では，Tellerの応

用科学科は，研究室への魅力を失い，次第に衰退して

いきました．私は有利な早期退職制度がやってくるま

で，さらに半ダースほどの年を研究所で働き続けまし

たが，リバモアでの研究上の興奮は完全になくなりま

した．研究所で働いている人の数は，今（2008年の終

わり）では以前の半分になっています．1994年から現

在まで，私の研究は妻の Carolと研究所の外の大きな

国際的なグループとの共同研究と行われています．

6 過去を振り返ることにより得た教訓

私のリバモア研究所での経歴は，その間の多くの楽

しい海外での短い滞在とともに，いくつかの有力な教

訓を残してくれました．それらは，研究とその結果の
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価値，どのようにそれが最良に指導されるのかに関係

しています．再現可能である結果の出版は，科学の必

要条件です．研究プロジェクトは，それがどんなに光

り輝くものであっても，もし他の人たちがその結果を

共有できなければ，全く役に立ちません．共同研究者，

組織の管理者および雑誌のエディターは，研究プロジェ

クトが文献に記録される前に，研究成果が通過しなく

てはいけないフィルタです．彼らの提言は，多くの場

合よい提言です．

いくつかの出版物はそれほどよくはありません．

George Stellは，ジャーナル名 “物理学の後退 (Setbacks

in Physics)”を提案しました．“物理学の後退” は，もっ

ぱら過去の文献の中で既に正確に解決されていた重要

な問題が，不完全で正しくない解法の出版に専念され

ることとなってしまいました．私の研究歴において，

私はそのジャーナルで 2つの優れた候補となる記事に

遭遇しました．それらの候補は両方とも，私が研究論

文を多数出版した研究分野の内容でした．Tuckerman

とその共同研究者 [36]による一連の論文は，私が論文

に繰り返し記載した，Nośe-Hoover力学と位相空間の

マルチフラクタルな構造による熱力学の第 2法則の成

立についての単純な関係を明白に無視しました．2つ

目は，Zhou[37]による著しく長い論文でした．その論

文は，圧力のビリアル定理の（全く正確な）微視的形

式が正しくなく，圧力テンソルに運動論パート (kinetic

part)が含まれているべきでない，というオリジナルな

主張を押し進めまていました．その論文のおかげで後

退の論文が大量に生産されてしまったため，特に効果

的な後退でした．

別の範疇の “悪質な” 論文（ねつ造したデータを含ん

だ）は，めったにありません．私自身が遭遇したただ

一つの例は，Watanabeの自由エネルギー計算でした．

彼の結果は，文字通りに “よすぎたため，真実になりえ

ませんでした”[38]．彼の学位論文のアドバイザーへの

電話で，彼が使用した自由エネルギー計算の計算プロ

グラムでは，非常に大きな揺らぎが生じていることが

明らかになりました．プログラムは，単に自由エネル

ギーが “正確な” 値に到達したときに止められました．

過去には，よい論文はしばしば査読過程によってや

りこめられました．Ed Jaynesが最大エントロピーの

理論に関する将来性のある独創的な論文を投稿しまし

たが，George Uhlenbeckがその論文の掲載を却下した

ことを思い出します．私は，Edがその却下された文書

をワシントン大学の研究室の壁にかけていたことを思

い出します．今日では，査読過程のそのような欠陥は

それほど重要ではありません．私は掲載を却下された

論文が他の雑誌で出版公表できなかったことは一度も

ありません．今では，出版に関しては，プレプリント

サーバー (LANL arXiv) や自分自身のウェブサイトも

含め，とても多くの発表手段や雑誌があるため，恣意

的な掲載拒否はもはや深刻な問題ではありません．今

日，公表出版したければ，著者は確実にそうすること

ができます．

計算機シミュレーションを使った半世紀間の仕事は，

私にいくつかの継続的な教訓を残してくれました．再

現性が一番大切であり，明瞭性は必要です．懐疑と公開

は望ましい．また展望のセンスもまた望ましい．他人

と訪問したり議論することは，しばしば有用なアイデ

アに結びつきます．時折ピアレビュー制度に不満や身

びいきが新規性を落胆させたこととがあったりするに

も関わらず，結局のところ出版は，絶対に必要である．

私にとって 1960年代のリバモア研究所は，シミュ

レーションを学ぶのに，ほとんど理想的な環境を提供

しました‐すなたち刺激的な人々，自分の研究を選択

する自由，豊富な秘書のサポートと豊富な計算機資源，

旅行や出版が可能なこと‐．ここで述べたように，最初

に平衡系，次に非平衡系の数年間の微視的シミュレー

ションを研究した後に，原子振動の長さや時間から生じ

る系のサイズや時間スケールの制限を超えるための連

続体の方法論を開発することは私にとって自然でした．

1977年にLucyとMonaghanにより開発されたSmooth-

particle法は，連続体の方程式を解くために分子動力学

に似た方法論を提供しました．しかし，粒子は必ずし

も小さくありません．それらは天体物理学で扱うよう

な大きさでも可能です．私は長年，Smooth particleに

関心を持ち続けました．その結果が，そのテクニカル

な面に重点を置いた最近の執筆した本につながってい

ます．

日本人の同僚，志田晃一郎さん（武蔵工業大学講師）

は，慶應義塾大学の朴泰祐さんと川合敏雄さんの指導

を受けました．我々は皆，Carolと私が 1989-1990に慶

應義塾を訪問した際に，お会いしました．志田晃一郎さ

んとは，リバモア研究所でマックスウェルのサーマルク

リープ問題に関して一緒に仕事をすることができまし

た．彼は，大変親切にも私の執筆した 4冊の本すべてを

日本語に翻訳してくれました．私はこのことに彼に非常

に感謝します．また，私の研究の詳細に興味を持つ読者

が，英語あるいは日本語のこれらの本を入手し拝読して

いただけましたら幸いです: [1] Molecular Dynamics (邦

題：フーヴァー分子動力学入門，田中実（翻訳），共立

出版）; [2] Statistical Mechanics（邦題：計算統計力学，

小竹進 (監訳),志田晃一郎 (翻訳)，森北出版); [3] Time
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Reversibility, Computer Simulation, and Chaos（邦題：時

間の矢コンピュータシミュレーション，カオス―なぜ

世界は時間可逆ではないのか?，志田晃一郎（翻訳），

森北出版）; [4] Smooth Particle Applied Mechanics, the

State of the Art.（邦題：粒子法による力学 -連続体シミュ

レーションへの展開,志田晃一郎（翻訳），森北出版）

（私のウェブサイト http://williamhoover.info

には，[1]，[2]および [4]の本の電子版並びに詳細なテ

クニカル情報を多く提供しています．）
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