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【緒言】 量子液体である液体水素や液体ヘリウム４は、分子の質量が小さく低温で

あるため、de Broglieの熱的波長 22 m   は分子間距離のオーダーに相当

し、その波動性を無視することができない。このような波動性を帯びた分子の実時

間発展は、擬古典的動力学としての Cao-Vothの経路積分セントロイド分子動力学

（CMD）計算によって追跡できる。CMD法では、各分子の Feynman虚時間径路

の平均座標（セントロイド）が、Feynman-Hibbs有効ポテンシャルの勾配による力

に駆動された擬古典的運動方程式に従って実時間に沿って動いてゆく。発表者は以

前液体パラ水素の動的構造因子 ( , )S k  （局所密度の空間フーリエ成分のパワースペ

クトル） を CMDから計算し[1]、翌年に発表された中性子散乱実験の結果はそれに

よく一致した[2]。また一方、時間相関関数の積分値としての輸送係数（ずり粘性係

数、体積粘性係数、熱伝導率）についても、液体パラ水素の広い温度域にわたって

実測をよく再現することを報告した[3]。そこでは、量子効果が包含された CMD結

果、および実測の結果はそれぞれの輸送係数が非 Arrhenius型の温度依存性を示

し、低温では高温側で期待されるよりも低い活性化エネルギーで流動することがわ

かったが、比較のため行った古典極限のMDでは挙動は Arrhenius 的であった。こ

のような量子液体特有の非 Arrhenius的な粘性流動は広義のトンネル効果に由来す

る。すなわち、これは CMDの描像では Feynman-Hibbs有効ポテンシャルがもと

の物理ポテンシャルに比べて低温ほどスムーズ化されていることに起因する。 

 CMDトラジェクトリーから座標または運動量の線型関数である物理量の実時間相

関関数を計算すると、それは線形応答理論の久保のカノニカル相関関数のよい近似 
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になることが示されている[4]。 

動的構造因子や上記３種の輸送係数はいずれも座標・運動量の非線型関数の時間相

関関数のスペクトルあるいは積分値であるにもかかわらず、液体パラ水素の計算結

果と実測との一致がよいのは興味深い。 

 一方、液体ヘリウム４は、液体水素と並び典型的な量子液体であるが、2.17 K以

下で超流動状態に転移する。超流動状態で特に著しい輸送物性の特徴は熱伝導率が

発散することである。超流動性はヘリウム原子の波動性に加えて Bose統計性に由来



する。CMDには Bose統計が包含されていないが、その Boltzmann統計近似の枠

内で、超流動に転移するまでの 2.2 K以上の常流動状態のヘリウム４の輸送的性質

がどの程度まで CMDで再現できるかを本研究で調べた。 

【方法】ヘリウム４原子間相互作用には Aziz の 1992 年のポテンシャル関数[5]を用

いた。発表者らの規準振動 CMDアルゴリズム[6]を用い、周期境界条件を課して、原

子数 256 とした。輸送係数の評価に影響が出るのを避けるため、セントロイドには

Nosé-Hoover鎖の熱浴を接続しなかった。温度は、1.7, 2.1, 2.5, 3.0, 3.4, 4.0 K とと

った（2.17 K 以下は超流動温度域）。密度は飽和蒸気圧密度とした。CMD のトラジ

ェクトリーは各温度の平衡状態で 2.5 ns間計算し、そこから輸送係数K（熱伝導率、

ずり粘性係数、体積粘性係数）を、それぞれ熱流、応力テンソルの非対角成分、対角

成分をセントロイド表示（擬古典表示）したものの時間相関関数（カノニカル相関関

数 ( )R t  の近似とみなす）より、Green-久保公式 
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によって評価した。 

【結果・考察】 図１に本研究で計算された液体ヘリウム４のずり粘性係数の温度依

存性を実測値と併せて示

す。同時に、参考のため液

体水素の値（CMDおよび

実測値）もプロットした。

体積粘性係数および熱伝

導率の結果、ならびに考察

は、当日の発表に譲る。 

【結論】 いずれの輸送係

数も 2.2 K 以上の常流動

状態では、実測値とよく一

致した。従って Bose 統計

を含まないCMD計算

で常流動ヘリウム４

の輸送的性質は再現

できるといえる。超流

動温度域では熱伝導率の発散が実測で観察されるが、この兆候はもちろん本計算では

見られなかった。その他詳細な議論は当日行いたい。 
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図１．液体水素と液体ヘリウム４のずり粘性係数の温度依存性

（高温側データ：液体水素； 低温側データ：液体ヘリウ 

ム４．いずれも飽和蒸気圧下密度）. 
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