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1.は  じ  め  に

互いに距離の等 しいNイ固の格子点をもつ任意の格子にn

個の粒子 Aと N n̈個 の粒子 Bを 配置 したとき,近 接する

AA,BB,ABボ ンド間に相互作用 ul,u2,u3が作用する

と す れ ば , そ れ ら の 数 を N A A , N B B , N A B と し て , こ の

体系の自由エネルギーは,

FttU‐TS=UexttulNAA+u2NBBttu3NAB‐kT10gW(1)

と記述されよう。ここで,Uexは 外部からの作用など,

粒子間相互作用以外の内部エネルギーの項,klogWは 配

置エントロピーである。このWは ,当 然,各 ボンドの数

が N A A ( = n O ) , N B B ( = z O ) , N A B ( = 2 p ) と な る よ う に n

個の Aを 配置するや り方の数でなければならない.ボ ン

ド数の間には,格 子点の配位数をCと すれば,

nO=(C/2)n‐p, zO=(C/2)(N‐ n)‐p     (2)

なる関係があり,一 つを決めれば他は自動的にきまる。た

とえば,nO(=NAA)を 独立変数と見なしたときのWを W

(nO,n)などと書 く。この自由エネルギーの表現は簡明,

かつ,直 接的であり,相 転移の計算などに適している。一
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次元格子のW(nO,n)は 菊池⇒によって厳密に与えられて

いる。しかし,多 次元格子については,イ ジングモデルの

厳密解が知られている正方格子も含めて,W(nO,n)の 厳

密,且 つ,露 な表現は未だ与えれていない。したがって,

式 (1)に 基づく計算には,通 常,平 均場近似に相当する

エントロピーsm=logWt(Wt=N!/J(N‐n)!)やベーテ近似
幼と等価なエントロピー

印が用いられる。しかし,こ れ

らの近似は,そ の性格上,相 互作用の弱いときににしか成

り立たない.

本論文の目的は,一 次元格子の厳密なエントロピー,

ベーテ近似の手ントロピー
印および多次元格子の未知な

厳密エントロピーsの相互関係を,新 たに求めたsの境界

値などの知見をもとに議論することにある。この結果は,

sの より正確な表現を追求するうえで役立つものではない

かと考える.

2.1次 元格子のエントロピー

1次元格子のエントロピーは既知であるが,こ こで用い

る変数 (ボンド数)と の関係が明確にわかるように,わ れ

われの開発した新たな方法によりそれを導くことにする。

既報めのように,一 次元の円環格子はA,Bが どんな配

置をとっても,両 端にAを 半分に割ったものをもつ以下

の部品を適当な個数 (nO,nl,n2,……)使 うことによって

組み立てることができる。

A1/2‐A1/2(nO),A1/2‐ B‐A1/2(nl),A1/2‐ B‐B‐A1/2(n2),

A1/2‐B‐B‐B‐A1/2(n3),… …・
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多次元協力格子の配置エントロピー (s)の境界値を求めるとともに,そ の頂点 (確率的期待値)

近傍の曲率を計算機シミュレーションにより調べた.こ れらの知見をもとに,sと 一次元格子の厳密

エントロピーおよびベーテ近似と等価なエントロピー (印)の 相互関係について考察した.sは ,頂

点において印 と二次またはこれより高次に接し,境 界においては一次元と一致する曲線と考えられ

る.
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nO=nl+n2+・ ・…・+nm(m=N¨ n)  (11))は考 えてい

              2+3n3+… …十mnm   (12)

ここで注意すべ きは,部 品 A1/2‐A1/2の 数 Щ

             N‐ n=nl+2■る配置に存在するAAボ ンドの数 NAAに 等 しいことであ (

Aを nOと書いたのはこの理由による。格子

で与えられる (p=NAB/2)。 これらの下にwを 最大化す

る」前項で NAゝ

の数が NA(=n)の とき,nO,nl,n2,… …

れば,

点の数が N,ノ

は次式を満たさなければならない.

nl―ab,n2~ab2,n3~ab3)"...NA=n=nO十 nl+n2+… ……+nm(m=N‐ n)  (3)

(4)3+… …+mnm         (a,bの

意味は上述と同じ)。 したがって,b<1を 仮定す

NB=N‐ n tt nl+2n2+3n

れば,式 (3)は ,こ のような個数の部品を使って実現できる配

and N‐n=ab/(1_b)2  (13)Э=ab/(1‐b)

「
が

                                          l

置の種類の数Ⅵ

次のように定 ま

(5)w=n!/nO!nl!n2!n3!・・…°nm!               未

定乗数は仮定を満足 しつつ,が得られ,

る.であることを主張する。そして,実 際の格子ではこれを最

,……の値が選ばれているだ

D2/zO and b=zO/(N_n)(=NBB/NB<1)(14)

も大きくするようにnO,nl,n2:                  a=l

ろう (S=klogW最 大).式 (3),(4)の 東縛条件のもと

にwを 最大化すれば,                   こ

れらから決まるnO,nl,n2,……の値を式 (5)の wの 展

、し,整 形すれば,開式に代ヌa,nl=ab,n2=ab2,n3=ab3,.¨ ..°    (6)

log(w)=nlog‐ n十 (N n̈)log(N n̈)‐(N‐n)‐

nO=

(a=exp(‐λl),b=exp(‐λ2))                                    (2plog…

2p) (15)(n01ognO n̈O):(z01ogZO‐zO)‐ここで,λl,λ2は Lag r a n g eの未定乗数である。 これ らを

n_mの近似の レベlognl!=Inlogコ

を仮定すれば,束縛条件の式に代入し,b<1                し

たがって,少 なくとも,

リレにおいて,十ab+ab2+ab3+....・・=a/(1-b)    (7)n=a                                    W(n。

,n)=n!(N‐n)!/nO!zO!(p!)2    (16)

ab+2ab2+3ab3+・ ・"・・=ab/(1-b)2   (8)N n̈=

これらから未定乗数 a,bは b<1の 仮定を満たしつつ次の

              。 絶対的に厳密な配置数には,と表現することができる

(10gR)/N→0(N→∞)と なるような小さい付加項Rが乗ぜ

ように定まる。

られているものと思われるが,実 際の計算に用いられる次a=n2/N    b=(N‐ n)/N(<1)     (9)

の形のエントロピーは実質的に厳密と考えられる。

これを式 (6)に 入れれば nO,nl,n2,……が定まる。式

s=S/Nk=(1/N)logW(no,n)(5)の log(w)を Stirlingの公式 (log」=nlogn n̈)で 展
=x10g(zO/nO)(x/(1‐x))+10g(1‐x)/zO十plog(nOzO/p2)

(17)

開し,nO,nl,n2,……の値を代入すれば,

, p = p / Nで ある

l o g ( w ) = n l o g ( N‐■) / n + N l o g N / ( N‐ n )                     0 / N ; z O = z o / N Iと

きは, この よ う

ここで, x=n/N, nO=n( 1 0 )Or w=N!/(N‐n)!n!                   と

くに紛らわしいことのないが,,以下,               ぁ

るいは (17)にnO/N等 を単にnO等 と記す。式 (16),計 算するま

        菊 池
1)の

与えた1次元のエントロピーと等価で

この結果自体は前項でも述べたところであり|

は,当 然,,上 記の議論でもなく自明であるが,格 子の分割方法など|

ある。の妥当性を保証するものである。

なお,こ の関数 s=(1/N)logWの 定義域は,pと xを独

各境界での値は,

一定と見なして同様の計算を行ってみよう.             っ

て示される。立変数とすれば図 1に よ・

つぎにnOを

これによって求まるwは nO個のAAボ ンドをもつときの

(18)

この場合の東最大配置数であるからW(n。,               s=Qp=0(n。
=n,zO=N¨n))

n )に 等 しい.

21

縛条件は
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図1 1次 元格子のエントロピー (s(p,X))の定義域 (p=x(1-x)
はエントロピーの尾根)

s=(1/N)log(N‐n)!/n!(N‐2n)!;p=n(nO=0,zO=N‐2n)(19)

s=(1/N)logn!/(N‐n)!(2n‐N)!;p=N‐n(nO=2n‐N,zO=0)

(20)

であり,例 えば,式 (19)は AAボ ンドを作らないよう

にn個 のAを N個 の格子点に配置するときの配置数を与

えている。

このエントロピーが熱力学的体系において何を主張する

かを見ることは,多 次元格子のエントロピーを考察する上

で大いに参考になる。そこで,AAボ ンドだけにukTな

る相互作用が働 くという最も簡単な体系を考えてみる。p

を独立変数に選べば,自 由エネルギーは
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アモンド(C=4),単 純立方 (C=6),体 心立方 (C=8)は ,

n=N/2で ,Aと Aが 隣接することのない (つまり,nO=

0)規 則格子をもつ.こ の場合,W(P,n)(あ るいは s(p,

n))の 定義域は境界線

p=0,p=(C/2)n,p=(C/2)(N‐ n)

によって囲まれる三角形で,p軸 を 2/C倍 にすれば図 1

と合同になる。したがって,一 次元の配置数 (式 (16))

を2/Cで規格化することによって得られる

Wα,c=ni(N‐n)!/(2nO/C)!(2zO/C)!((2p/C)!}2 (24)

はこの境界線を与える。sα,c=10gWα,cは,pの 純確率的

期待値 Cn(N‐n)/2Nに おいて logWtと なり,こ こでのエ

ントロピーとしての必要条件を満足する。また,こ のエン

トロピーを用いて,式 (22)に相当する平衡条件をもとめ

ると,

nOzO/p2=((c/2)n‐p)((C/2)(N‐n)_p)/p2=e~Cu/2 (25)

が得 られる。これから定まるpは , 1次 元のときと同様,

u=0で 確率的期待値 p=Cn(N_n)/2Nを とり,u→ ±∞ で

境界 に漸近する。ただ し,指 数の肩が単 に uで はな く

Cu/2と なる。

さて,sα,c=10gα,c値の境界値であるが,各 境界におい

て一次元のそれ (式 (18_20))と
一致 してお り,こ こ

でもエントロピーの必要条件を満足する。どのような格子

でも,p→ 0で s→0は 自明である。一方,n=N/2に 規則

格子を持つ場合,配 位数 Cに 関係なく,p=(C/2)n(∴

nO=0)の ときs→(1/N)log(N‐n)!/nl(N-2n)|でなければ

ならない.こ のことについて以下に説明する。

粒子 Aの 半占有状態 n=N/2に おいて,Aが 隣接 しな

い規則格子 AN/2BN/2を有する格子 (例えば,一 次元,正

方,単 純立方格子)に ,任 意の n個 の Aを 隣接を許さず

に配置するや り方の数をW(0,n;N)と するとき,配 置エ

ントロピー s=(1/N)10gW(0,■ N)は ,Nの 増大に伴い,

格子の配位数や種類に関係なく,次 の値に漸近することを

証明すればよい.

s=(1/N)logIN¨n nI(N→∞)   (26)

CN‐n n]は,組み合わせN.nCnを示す)

まず,準 備 として Aを 任意に配置できる場合について,

格子の中で n(<N/2)個 の Aと N‐nの Bが 完全に分離

している状態 (図2(1))か ら考える。r個 の Aと Bを 交

換すれば,Aの みであった区域には,In lr]通りの,ま た,

f=F/NkT=u(n‐p)‐S

従って,平 衡条件 ∂f/∂p=0は

(zt1

no"o/p': ("-p) (N-"-p) /p':.-" (22)

これからpが nの 関数として求まる。u= 0の ときは,p =

n(N‐ n)/N(従 っ て , nO=n2/N, zO=(N‐ n)2/N)と な り ,

純粋に確率的な期待値を与える。一方,u→ 土∞ では,p
→n(ま たは,p→ N‐n)お よびp→0で あり,uの 絶対値

が大きくなるとpは 境界に漸近する。このように,sは 至

極当たり前のことを一次元格子に要求しているのである。

式 (22)は各ボンド数と相互作用のエネルギーの関係を質

量作用の法則で表 したような形をしている。FOwlerと

Guggenheimは ,こ の式 (准化学的平衡条件と呼んでい

る)を 基本式に用い,合 金多次元格子の相転移現象を論じ

ている°.結 果はBethe近似を用いたときと同じである。

3.多 次元格子のエントロピーの境界値

多次元格子のうち,蜂 の巣(C=3),正 方(C=4),ダ イ
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(2)
図2 配 置数の計算に用いる分離格子モデル

Bの みの直域には[N‐nlr]通 りの配置数が実現する。した

がって,こ の交換によらて実現される配置の数は,こ れら

の積になる。このような交換操作をr=0か らnま で行っ

たときに生じるすべての配置数は■nlr][N‐nlr]であり,

二項係数の公式から,

Σ[nlr][N‐n l rl=[Nln]       (27)

したがらて,こ のような考え方で配置数を計算できること

がわかる (n>N/2の ときも同じ).

さて,本 題であるAの 隣接を許さないときの配置数W

(0,■N)を ,格 子が Aと B(そ れぞれn個)が 交耳に町

列した規則格子の部分と,B(N‐ 2n個)の みからなる部

分に分離している状態 (図2(2))を 出発点に考えよう。

規則格子中のr個のAと ,Bの みの区域にあるrイ回のBを

交換 し,そ れぞれの区域においてAが 隣接することのな

い配置をつくる。両区域の実現可能な配置数は,W(0,n_

■2n)お よびW(0,■ N‐2n)で あるから,こ の交換によっ

て生じる格子全体め配置数はこれらの積となる。r>(N‐

2n)/2では,Bの みの区域にAの 隣接しない配置を実現

し得なくなるので,意 味のある rの 範囲は,0≦r≦n

(n≦N/4),0≦r≦(N‐2n)/2(N/4≦n≦N/2)で ある。この

生 産 研 究

ような可能なrの全てについて積の和をとれば,そ の値は

W(0,ni N)に 等しくならなくてはならない。n≦N/4の と

き,

W(0,n¨ち2n)×W(0,葛 N‐2n)=W(0,Ц N) (28)

いま,W(0,n;N)≡ [N n̈ n]とすれば,

△[nttr h_r][N‐2n‐r r]=[N‐nln]

が要求されることになる。この和を計算するた
.め

の二項係

数の公式は知られていないと考えられるので,数 値計算に

より求めざるを得ないが,Nを 大きくして行くにしたが

い,式 (29)の左辺と右辺の比 R(=[N‐n n]/Σ)は 正確,

単調にN/(N‐n)に 漸近することが確かめられる。(1/N)

10gR→0(N→ ∞)で あるから,式 (29)はNの 大きいと

き,(1 / N ) l o gの レベ ルで は成 り立つ ことがわか る

(N/4≦n≦N/2の ときも同じ)。以上の議論は,格 子がn=

N/2に 規則格子をもてば,そ の配位数 Cに 関係なく成 り

立つこと,ま た,各 格子のWc(0,乳 N)の 形は唯一つで

あること,を考えると漸近式 (26)が正しいと結論するこ

とができよう。(格子の特徴はNが大きくなると無視し得

る付加項が担うことになる.)なお,詳細は省略するが,

Wc(0,n;N)=(N(N¨ n+1‐C)/(N■ )(N n̈‐1)}[N‐nln](30)

とすれば,(1/N)log(式 (28))は N圭 104程度でほぼ正確

に成 り立つ。

このようにWα,cは,一 見,正 しいW(p,n)に 見える

が,適 当な数 (n)の粒子Aを 単純立方格子など (N～

10000)に何回も (～105)lゴらまき,ボ ンド数がp(あ る

いはnO)である配置の出現頻度を見るという計算機シ

ミュレーション (詳細 は,付 録参照)の 結果は s=

logWα,cを再現しない。このシミュレーションでは,pや

nOが確率的期待値nO=Cn2/Nからずれると急速に頻度が

減少するため,nO*のごく近傍での様子しか調べられない

が,図 3に示すように,こ の付近での曲率がs=(1/N)

10gW“,cのそれとは明らかに異なっているのである。(な

お,一次元格子の場合,両者は完全に一致する。)し た

がって,W″ ,c(C>2)は ,境 界付近でのみ正しいエントロ

ピーを与えるものといえる。

4.ベ ーテ近似のエントロピー

准化学的平衡条件 (式 (22))を与えすかつ,pの 確率

的期待値 (p*〒Cn(N‐n)/2N)においてWtとなるようにち

ｎ
Σ

剌
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計算機シミュレーションによる厳密なエントロピーとsα,c
=10g Wα,c(C=6,x=0。 2)の 比較
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s(Cx/2)

図 5 ベ ーテ近似相当エントロピー (平,c)と
一次元格子相当エ

ントロピー (sα,c)の比較 (C=4,x=0。2(a),x=0。5(b))

厳密なエントロピー (破線)は 平,cからsα,cに乗 り移る

曲線

かないことは図5を見れば明白である。すなわち,p=0,

p=(C/2)nで ともに境界値を満たさず, とくに,p=0の

付近ではs<0と なってしまう。

シミュレーションにより配置数を求めることのできるp

あるいはnOの範囲は確率的期待値の前後のきわめて狭い

ものではあるが,こ の範囲ではCの 値を問わず 鴇c=

10」玲,cの形状 (曲率)と 完全に一致する。したがって,

厳密なエントロピーsc,i=logWc,i(p,n)は,pの 確率的

期待値 p*=(C/2N)n(N‐n)に おいて,印 ,c=logWβ,cと二

次あるいはそれより高次に接触 ((D2scJ/ap2)x=(a2甲,c

f/∂x2)x,..・…)し ているが,pが p半から遠ざかるととも

に甲,c=10gWβ,cから離れ,両 境界 (p=0,p=Cn/2)の

付近で,sα,c=logWα,cに乗 り移る図 5の点線のような曲

線と考えることができる.(こ こで,添 え字 iは格子の種

類,例 えば,正 方とダイヤモンド格子は共にC=4で n=

N/2に 規則格子をもつが,エ ントロピーは異なるはずで

ある。)

6。若 干 の 検 証

図5の点線のエントロピーの最も単純な近似は,境 界を

通 りy,cに接する2つの直線と場cそれ自体の3つ の部分

0。4985

0.13

図 3

卜
ざ
ひ
く
じ
脱

0。11 0.12

no/N

図4 計 算機シミュレーションによる厳密エン

近似相当エントロピー (平,c)の曲率比較

Wα,cに細工を施してみよう。

0 . 1 3

トロピーとベーテ

|(C = 6 , x = 0 . 2 )

Wβ,c=Ω
C/2wt(1-C/2)

(31)

(但し,Ω=n!(N‐n)!/(2nO/C)!(2zO/C)!((2p/C)!}2)

甲,c=(1/N)logWp,cは,高 木助あるいは菊池Dの導いた近

似エントロピーと等価なもので,ベ ーテ近似のエントロ

ピーに相当する (C=2で は厳密)。図4に示すように,p
=p*近 傍における場cの 曲率は,上 記の計算機シミュ

レーショヽンの結果とぴったリー致しており,ボ ンド数の確

率的期待値の近傍 (つまり,uが 十分小さいとき)に おい

ては,厳 密なエントロピーと甲,cは 2次 またはそれより

高次に接しているものと看ることができる。

5。厳密なエントロピーの幾何学的性質

エントロピー
印,c=logWβ,c(C>2)が ,所 詮,近 似でし

24
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o         pl          P2   し 型ι

図6 ベ ーテ近似相当エントロピー 峰,c)から一次元格子相当

エントロピー (sα,c)に乗り移る曲線 (s°)の 最も単純な

近似

からなる図6のs°であろう。とくに,x=1/2のとき

s・=甲 ( p l≦p≦p 2 )

=(210g(C/4_pl)/pl}p(0≦p≦pl)
=(210g(C/4_p2)/p2)(p‐C/4)(p2≦p≦C/4)(32)

ここで,plと p2は接点で,pl=(C/4)(1…22/c-1),p2=

(C/4)22/C l.このエントロピーを用いれば,強 磁性スピ

ン格子の自由エネルギーは

f=F/NkT=4Kp‐CK/2 B̈(2x_1)_s°  (33)

(K=J/2kT,B=mH/kT=0)

平衡条件の1つ ,af/∂p=0,か ら,4K=(as°/ap)x〒1/2であ

るが,こ の値は0≦p≦plの範囲で一定。したがって,と

にかくこの範囲で転移が起こるとすれば,転 移温度 (Kc

=J/2kTc)は 次式で近似される。

Kc(C)=(1/2)10g{(C/4‐pl)/pl}    (34)

表 1に ,こ のようにして計算される転移温度を既に知られ

ているその厳密値あるいは近似値 と比較 して示す。とくに,

C=4で の値は平面正方格子の厳密値 (Kc=(1/2)sinh~11)

と完全に一致 している。

ところで,平 面正方格子 (C=4)|こ ついては,強 磁性

イジング模型の厳密解が Onsagerのによって与えられてい

るので,こ れと比較するのも興味深い。転移前 (T>Tc)

の内部エネルギー (U/NkT=4Kp‐ 2K)か ら,x=1/2で

の pと Kの 厳密な関係は,

生 産 研 究

Table 1. Calculated critical temperatures as compared with

reported theoretical values

Lattice

hOneycomb

( C = 3 )

square

(C〓4)

simple cubic

(C=6)

b c c

( C = 8 )

Present calculation

K c     k T c / J

O.6737     0,742

0.4407     1.135

0.2660     1.880

0.1915      2.611

Reported values

Kc        kTc/J

O.6585(exact) 0・759(exaCt)

0.4407(exact) 1・135(exact)

0.2099(*)    2.382(*)

0.1438(キす)   3.476(半半)

(*) Kramers-Wannier-Kikuchi approximation

(**) Bethe approximation

K

図7 強 磁性正方スピン格子のp‐K関 係 鯖 Onsagerの理論より

計算される厳密関係,pαおよび即 はsα,cおよびw,cか

ら計算される関係)

U/NKkT=4p‐ 2=_[1+(2/p)(2tanh22K‐1)Kllmllcoth2K(35)

(m=2dnh2K/cosh22K,Kl:第 1種 完全楕円積分)

により与えられる。一方,sα,c=10gWα,c印,C=10gWβ,cか

ら得 られる平衡関係 (4K=(as/ap)x=1/2)か らは,

pα(x=1/2)=1/2_(1/2)tanh2K     (36)

押(x=1/2)=1/2‐(1/2)tanhK    (37)

が得られる。これらの3つ のK‐p曲 線を図7に比較して

ある。曲線p(厳 密)と 印 はK=0,つ まり,p=p半 =1/2

の付近では密に接 しているが,こ れは,sと 印の曲線がp

の確立的期待値の付近で高次に接触していることに対応し

ている。また,pと pαには1つの交点 (a(ss̈α)/ap=0)

が存在するが,こ れはsが wか らsαに乗 り移る曲線であ

ることに矛盾しない。(なお,pと pαの交点が厳密は転移

点 (sinh2K=1)を与えていることに注意.)
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ア.結

さて,厳 密なエントロピーscを pと nの 関数 φcを用

いて,つ ぎの形に書いてみよう (簡単のため,配 位数を示

す添え字 Cを 省略).

s=10g ΩC貫/2wtu-9g/29    (38)

(g=2/C十 (1_2/C)φ(p,n))

関数 φ(p,n)が,0<φ (p,n)≦1,φ(p,n)=φ (|,N‐n),

を満たせばsはエントロピーとしての要件を満たす。また,

φ(p,n)=1(p=p*=Cn(N‐n)/2N),

φ(p,n)=0(p=0,Cn/2)  (39)

が満たされれば,sは 境界条件を満たしつつ,p=p*で

第cに 少なくとも3次 に接する。もちろん,こ のような

φは無数に存在する。ある数学的な仮説の下に,Onsager

の厳密解を与えるようなφを特定できないだろうか?こ

れが可能であれば,他 の多次元格子の厳密なエントロピー

を求めるためのヒントとなるかも知れない。

(1997年1月16日受理)
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付 録

n個 の粒子 Aを N個 のサイ トに配するときに生 じる配置のう

ち,AAボ ンドの数が n。個であるものの数 W(n。,■ N)を 計算

機シミュレーションにより求める方法について記す.

総配置数は Wt=Nソ J(N‐n)!で あるから,す べての可能な n0

の値に対するW(nO,■ N)の 和はこれに等 しい。

"',il*(r,., 
n; N):w. o, E s : 1 (Al)

ここで,g=W(n。 ,n;N)/Wt。このgは ,n個 のAを N個 のサイ

トに繰 り返 しばらバラまくという操作において,nO個 の AAボ

ンドをもつ配置の出現確率 (P(n。,n;N))に 相当するものと看す

ことができる.サ イト数N(～20000)の仮想格子 (例えば,単 純

立方格子)を 用意し,こ の中にある与えられた数 n個 のAを 乱

数を用いて配してから,AAボ ンドの数 n。を検出する。この操

作をM(～ 105回)繰 り返し,配 置の出現確率 (P=出現回数/M)

をn。の関数として求めた.な お,格 子の境界における数え落と

しを防ぐために,各 境界には,仮 想格子を並進することによって,

レプリカ粒子を配置した。


