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薄膜内の熱輸送に関する分子運動の数値計算

富村寿夫・尾添紘之・小竹
：進＊

Numerical　Computation　for　Molecular　Energy

　　　　　　Transfer　in　a　Thin　Film

Toshio　TOMIMURA，　Hiroyuki　OZQE　and　Susumu　KOTAKE“

　　A　two－dimensional　spring　model　for　molecular　energy　transfer　was　pre－
sented　and　computed　for　Argon　molecules　of　27　by　27　layers　at　10　［K］．　ln　104

time　steps　（2．86×10－i2　［s］），　the　average　temperature　of　molecules　fluctuated　in

a　range　9．3　to　10．9　［K］．　When　an　upper　surface　molecular　layer　was　heated　to

25　［K］，　an　average　temperature　of　all　molecules　attained　to　this　temperature　in

about　2．6×105　time　steps　（7．44×10－ii　［s］）．　The　transient　temperature　profiles

similar　to　those　of　heat　conduction　appear　to　support　this　model　and　computa－

tions．

1．緒 言

　分子あるいは原子の冷却面への凝縮過程は先端産業

での重要な工業プロセスであり，機能性薄膜の研究に

おいても大きな課題の一つである。CVD（Chemical

Vapor　Deposition）法は気体分子の化学反応による

生成物を基板上に蒸着させる方法であるが，この過程

には反応が含まれるため非常に複雑であり，本研究の

範囲を越えている。一方，真空蒸着法などのように化

学反応が含まれないかあるいは薄膜の成長に本質的で

ない方法は総称してPVD（Physical　Vapor　Depo－

sition）法と呼ばれ1），気体分子は固体表面に凝集し’
C

そのエネルギは固体に伝えられる。この過程は明らか

に凝縮現象であるが，分子の保有するエネルギが気体

一固体間で輸送される機構については未だ十分に解明

されていない。しかし，凝縮層の構造を制御するため

には，この機構を明らかにすることがきわめて重要で

あり，それが本研究の最終目的でもある。

受理日　昭和63年12月28日

・東京大学工学部

　九州大学機能物質科学研究所・客貝教授

　電子計算機の大容量・高速化に伴い，最近，分子動力

学（Molecular　Dynamics）法による分子運動の計算

機シミュレーションが盛んに行われており，数多くの

応用例2）子）が紹介されている。また，本報告に関連す

る従来の研究として以下の例が挙げられる。Alder－

Wainwright　5｝は電子計算機が実用化に入った初期の

頃，すでに分子運動に関する数値解析を行っている。

彼らは井戸型ポテンシャルをもつ剛体球モデルを用い，

32粒子による固体と液体状態および108粒子による気

門二相状態における粒子軌跡を求めた。Verlet　8｝は

アルゴンの864粒子系にLennard－Jones　12－6型の

二体ポテンシャルを適用して液体状態での熱力学的諸

量を計算し，実測値と良好に一致することを示した。

Woodcock　7｝はVerlet　6）の解析方法をさらに発展さ

せ，イオン化したアルカリ溶融塩の216粒子系に関す

る数値計算を行った。温度1273［K］でのKC1，　NaC1，

LiC1の熱力学的諸量を求め，実測値と比較し満足で

きる結果を得ている。最近，Abraham8）は分子運動

を二次元と仮定し，分子間力にLennard－Jones　12－

6型ポテンシャルを用いてMonte　Carlo法で解析さ

れた研究例をレビューし，二次元モデルでも定量的に
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分子運動による薄膜内熱輸送

三次元モデル～；同様な結果が得られることを示してい

る。

　ここでは，凝縮現象をミクロな観点から理解するた

めの第一段階として行った，分子動力学法によるアル

ゴン薄膜内での非定常エネルギ輸送に関する数値計算

結果について報告する。

使用記号

a

f

F’

h

m
r

RND
t

te

T
Ta

Tb

ひ

Vo

V

X

y

Y

：　interatomic　distance

：　force

：　dimensionless　forcg＝　f／（a 　h）

：　spring　constant

：　mass

：　radius

：　random　numbers

：’　time

：　reference　time　＝　JM7E

：　absolute　temperature

：　i’nitial　temperature　of　a　film

　［m］

　［N］

　　卜］

［N／m］

　［kg］

　［m］

　　［一］

　　［s］

　　［s］

　　［K］

　　［K］

：　upper　surface　temperature　when　heated

　stepvUise　［K］
：velocity　，　［m／s］
：ref6rence　velocity＝aVM．　［m／s］

：dimensionless　velocity＝v／vo　［一］・

：　space　coordinate　in　the　depth　of　a　film

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　［m］

：　dimensionless　space　coordinate　＝　x／a

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　［一］

：　space　coordinate　parallel　to　the　surface

of　a　film　，・　［m］
：　dimensionless　space　coordinate　＝　y／a

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　［一］

Greek　Letters

r

e

e

rc

T

¢

：angle　［rad］：　Lennard－Jones　potential　parameter

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　［J］

：　dimensionless　temperature　＝＝　TI　Ta

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　卜］

：Boltzmann　constant　［JIK］
：dimensionless　time＝t／to　［一］一

：　inter　molecular　potential’energy

　funct’ion　［J］
Subscripts

i　．　　：node　in　x－direction

ノ

m
M
N
o

X
Y
1

2

3

4

’5

node　in　lソーdirection

space’ ≠魔?ｒａｇｅｄ　values

number　of　particles　in　x－direction

number　of　particles　in　y－direction

reference　values

X－direction

Y－direction

（i，ノ）

（i＋1，ノ）

（i，ノー1）

（i，j＋1）

（i－1，ノ）

Superscript

’　：time，　averaged　valies

　　2．物理モデル，基礎方程式および境界条件

　薄膜状固体内でのエネルギ輸送を解析対象とし，気

体粒子との相互作用は．考えない。Newtonの運動方

程式に従う，質点一バネ系が本モデルの基礎である。

系を三次元で取り扱うのは困難ではないが，ここでは

二次元であるとする。図1に示すように，薄膜を形嘆

ずる粒子は質点であるとし，分子間力は最隣接粒子間

でのバネカで表されるとする。原子間距離，すなわち

バネの自然長をα，バネ定数をkとする。粒子“1”

一“ Q”間に働く力のx方向成分は自然長からの変

位に比例し，Hookの法則から次式で与零られる6

k［V（x2－xi）2＋（y2－bli）2　一a］×

3

2
（X2，Y2）

a

（X3）Y3）

”　li：ll（x，，y，）

r一’一〇

4

1

1

0
5
（Xs，Y5）

（X4．Y4）

y
Fig．1　A　spring’model　for　energy　transfer

　　　　between　adjacent　molecules．
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（X2－Xi）

＝　k　［（　x2　一　xi）一

V（x，一x，）2＋（y，一y，）2

　　　　　　　　　a（x2”xl）

　　　　　　　　　（x2－x，）2＋（y2－yi）2

ここで，（κn，：yn）は粒子nの座標である。

　式（1）で，粒子“1”一“2”間の距離は，

］ （1）

　　（x2－x，）2＋（y2－y，）2　（2）
であり，そのx方向成分は，

　　　　　（X2－Xl）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（3）
　　（x2－xi）2＋（y2－yi）2

を掛けて得られる。

　同様の式が，粒子“1”を取り囲む他の4つの粒子

に関しても得られる。Newtonの運動の法則から，

例えば，粒子“1”に作用する全ての力のx方向成分

は，その粒子のx方向加速度と質量の積に等しいので，

m｛2i　L！一tf’＝k［（x2－Xi）一Z7i　ii（iiiF；iy2　yi）　（2　）］

　　　　　　　　　　　　　　　　4F一．］　　　　＋　le　［（　X5　’　Xi）＋

　　　　　　　　　　　　1＋（y「ッ5）2／（Xl－x，）2

　　　　　　　　　　　　　　　　＄　一一一pu一］　　　　＋k［（sc3－xi）＋
　　　　　　　　　　　　1＋（yi－y3）2／（xi－x3）2

　　　　　　　　　　　　　　　　＄F一一一一　．，］　　　　＋k［（x4－xi）＋
　　　　　　　　　　　　1＋（y4－yi）2／（xi－x4）2

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（4）

　右辺第1項中の負号は，図1に示すように，粒子

“2”のx座標が粒子“1”より大きいたあである。

　同様にして，y方向の運動方程式は，

m－so12il；LtYti＝le［（y2－yi）一wht　，）　（2y）］

’＝想や1・一　　　　1

　　　　　　　（d）Free一「一「一一一一一r一一一一一「一「一「一「　　l　　l　　　　　　　I　　　　　　　I　　l　　l

1
lSurface

lL

a
「

a

　　’訂ト

@　　　し
@　　　ξ
@　　　｝

@　　　5
lirrorl

　　　　　　z

v（・）Mirr。・

@　　　γ

卜

卜0 1　　1

ノ。oL．LLL一一一⊥一一＿⊥一］一」
i　　　　　　　l　　I　　l　　l

　　　　　　　　　　　　　　　　4pu＝＝．．］　　　　＋k［（ys－yi）一
　　　　　　　　　　　V1＋（x，一x，）2／（y，一y，）2

　　　　　　　　　　　　　　　　gF一．］　　　　＋k［（y3－ori）十
　　　　　　　　　　　　1＋（xi－x3）2／（yi－y3）2

　　　　＋h［（y4ffYi）Ttat＋（．，一x，）2／（y4－yi）2］

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（5）

　式（4），（5）は薄膜内の全粒子に適用できる。実

際に計算を行う場合，全領域を対象にするのは不可能

なので，図．2に示すように，その一部をM×1V個の

粒子でモデル化した。

　薄膜の境界（a），（b），（c）には，図3に例示し

た鏡面境界条件を用いた。図から，系の領域外にある

粒子“3”は，粒子“1”との間に次の関係がある。

　x3＝xi　（6）　21g，一P“一＋Yi　＝一4　（7）
　　2　　　　2

　この条件は，境界上の粒子がその鏡像と作用し合う

ことを表し，壁に衝突する波と同様な振舞いをする。

　以上から，図2の：境界（a），（b），（c）に対して，

次の条件式が得られる。

（a）　Xら0＝Xら1

　　　ニソら0＝｝ンら1一α

（b）　Xo，戸一Xl，ブーα

　　　ツ0，ゴ＝：：ソ1，ゴ

（c）　xら〃．1　・κらN

　　　ツら醐＝一ンらN＋（21＞一1）α

　　　　　　　　　　　　　　2
　　　　　　　　　　　　　　　（X2，Y2）

　　　　　　Mirror
　　　　i’”1’T　？

　　3　i　’1　’i　lifsl（x，，y，）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　4
（X3，Y3） h黶@一　÷　一一　一（1）一

y一一〇

　ll

号65（x・’Y5）

（8）

（9）

（10）

旦
2

（X4，Y4）

　ノ＝O　　　　　　　ノ＝ノ　　　　　　　ノ＝〈t＋1

　　　　　　　　（b）Mirror
Fig．2　Grid　arrays　for　a　two－dimensiorial

　　　molecular　film．

　　　一a　O　　　　a
　　　ノ＝0　　　　　ノ＝1　　　　　ノ＝2．

Fig．3　Symmetric　treatment　for　an　outer

　　　　molecule　number　3　at　a　mirror

　　　　boundary．

一　289　一



分子運動による薄膜内熱輸送

　薄膜表面（d）に対しては，自由境界条件として，

次式が得られる。

（d）　　XM＋1，ゴ：κM，ゴ＋α

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（11）
　　　　YM＋1，」一一　YM，」

　系を一般化して取り扱うため，次式を導入し式の無

次元化を行う。

x，＝L，，y，一一一gL，，，＝＝＝！L一　（12）

　　　Xo　’　Xo　’　to
　例えば，式（12）を式（4）に代入し整理すると，

識・肇一［（x2－Xl）

　　　　　　　　　a／xo
　　　　　　　　　　　　　　　　　］
　　　V1＋（Y，一Y，）2／（X，一X，）2

　　　　＋　［…　］　＋　［一・・］　＋　［…　］　（13）

　Hellums－Churchi119）に習い，未知のパラメータ

t。，x。を含む無次元グループを1と置くと，次の関

係が得られる。

劉二秤　　　｝（14）

　以上から，時間と長さの代表値として式（14）を用

いて式（4），（5）を無次元化すると，

　d2　Xl
　　　　＝＝［（X2－Xi）
　dT2

　　　　　　　　　　k・］
　　　1＋（　Y2　一　Y，　）2／（X2　一　Xi　＞2

　　　＋［一・］＋［・一］＋［一・］

d2　Yl
　　　＝［（　Y2　一　Yi）
dT2

　　　　　　　　1
1＋（X2　一　X，　）2／（　Y，　一　Y，　）2

＋［…］＋［…］＋［一・］

］

（15）

を得る。

3．数値解析方法および系のパラメータ

　粒子（i，ノ）の速度成分は，

　Vx，i，」＝dXi，j／dr

　Vy，らブニd　Yi，ゴ／dτ

である。

（16）

（17）

（18）

　一方，式（15），（16）の右辺は粒子（i，ノ）に作用

するX，Y方向の正味の力なので，これをFx，らブ，

Fy，i，ゴと置くと，加速度成分は，

　d2X‘，ゴ

　　　　　　：Fx，　i，」　（19）　　dr2

　d2　Yi，ゴ

　　　　　＝Fy，i，」　（20）　　dT2

で与えられる。

　式（17）～（20）をτ＝τ～τ＋Aτで積分すると，

Xi，ゴ（τ＋dτ）≒Xらゴ（τ）＋Vx，らゴ（τ）・Aτ（21）

yらゴ（τ＋Aτ）≒Yi，ゴ（τ）＋Vy，らゴ（τ）・Aτ（22）

Vx，らゴ（τ＋dτ）≒Vx，らゴ（τ）＋Fx，i，ゴ（τ）・dτ

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（23）

vγ，らゴ（τ＋Aτ）≒Vy，らゴ（τ）＋Fγ，らゴ（τ）・dτ

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（24）

を得る。本解析では，式（21）～（24）を用い，時間

τに関して前進的に積分し粒子の位置と速度成分を求

めた。

　初期条件に関しては，粒子（i，ノ）は各格子点上

　Xi，」＝i－1　（25）
　Yi，ゴ＝．ノー1　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（26）

に配列されているとし，速度成分は一様乱数RA「Di，ゴ

を用いて次式で与えられると仮定した。

　Vx，i，」＝　Va’sin　r　（27）
　Vy，i，」＝　Va’cos　r　（28）
　r　＝2z・RIVDi，」　（O：＄RNDi，」〈1）　（29）

　ここで，無次元速度Vaは初期温度Taに対応する

速度である（式（37）参照）。

　薄膜を形成する物質としてアルゴンを考え，以下の

ようにして系のパラメータを決めた。

　まず，バネ定数kは，Lennard－Jones　l2－6型ポ

テンシャル

¢（r）＝E［（　一g一　）i2　一2・（一！！　）6］　（30）

　　　　　　r　r　　　一　，
から次の方法で近似した。なお，εはポテンシャルの

平衡点のエネルギレベルである。式（30）を距離rで

微分すると二粒子間に作用するカノ（r）が求まり，

f（r）一一一1yi／3一一一i2・一：i・［（g）i3一（一ll）7］　（31）

となる。式（31）を平衡点αの近傍でTaylor展開し

1次の項で打ち切ると，

f（・＋δ・）一f（・）＋多1一・δ・＋…

　　　　　　　　　ど　　　　　≒一72・一＝τ・　δr　　　　　一　　　　　　　　　（32）

　　　　　　　　　α

が得られ，力と変位の間の比例定数として定義される

バネ定数たは次式で与えられる。

　　　　　ど　h＝72●　　2　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（33）

　　　　　α

　二次元系での粒子の温度Tと運動エネルギの間に
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は次の関係がある。

4’　rc　T＝一！一’　，nv2

　2　－　　2

機能物質科学研究所報告　第2巻　第2号（1988）

（34）

κはBoltzmann定数，　vは粒子の速度である。上式

から，粒子の速度はその温度と，

　v一　VliJEi7JJi　（35）
の関係で対応付けられる。一方，代表速度り。は代表

，時間t。と代表長さである原子間距離αを用いて，

　vo＝α／to＝α～ズラ砺一　　　　　　　　　　　　　　　　　　（36）

で与えられる。以上から，粒子の無次元速度Vを次

式で定義する。

　v＝　v／vo＝＝　V－2－E－ii7iil一　／　（aV－ii71．T）＝＝　Vlil．E－ii7ii－T　h　／a

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（37）

　無次元温度は初期温度Taを用いて，

θ一 r一（VVa）・　　　（38）

で定義する。

3．0

2．0

1．0

A

瓜

N

rノ
ノ

C　9　E
〆働：E…

　　　　ムτ
o一一一　一一1コ　：2Dx10，3

H　：　1，0xlo－3
ty一一一一一A　：　o．5xlO’3

アルゴンに対して次の値10｝，

a＝3．83×lo－iO　［m］

m＝6．63×10－26　［kg］

E＝＝16．5×lo－22　［J］

／　（39）

を用いると，系のパラメータは以下のようになる。

h＝72E／a2　＝＝8．10×10－i　［N／m］

to＝～／7ヲ泥一 @　二2．86×10　一13　　　　　　［s］

v，＝aV－A71il’＝1．34×lo3　［m／s］

4．数値計算結果

／　（40）

　27×27粒子から成るアルゴン薄膜を考え，初期温度

Ta＝10［K］で熱平衡している状態から，表面温度を

Tb＝25［K］にステップ加熱した場合の過渡応答につ

いて数値計算を行った。

　まず，T。　・　10［K］での熱平衡状態を得るために，

式（21）～（24）を境界条件（8）～（11）と初期条

件（25）～（29）のもとで解いた。最初の104時間ス

テップの間は各時刻毎に粒子の平均温度

　　　　　ハゴ　　エ　
　θ．（τ）＝ΣΣθらゴ（τ）／（M・N）　（41）
　　　　　ぎ旨1　ゴ＝1

と初期温度の比を計算し，その値が常に1となるよう

に，粒子速度を次式で修正した。

　　　　　　　　　　　　Vx，　i，ti（τ）
　Vx，らゴ（τ）＝
　　　　　　　　ハゴ　　ガ
　　　　　　　　ΣΣVi，　，・　2（・）／（M・N・V。2）

　　　　　　　　ゴ＝1　ゴ＝1
　　　　　　　　　　　　　　t
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（42）

Q．2‘一〇i一一一“’一i－L一一i－S一：一‘一一‘’““”一一一一一“一一一一”“一”o　loo　200　T　300

Fig．4　Transient　response　of　the　average

　　　　molecular　temperature　in　a　system
　　　　after　a　step　increase　on　the　surface

　　　　molecules．

　　　　　　　　　　　　vγ，らノ（τ）
　’Vy，i，ゴ（τ）＝

　　　　　　　　　ド　　ガ
　　　　　　　　ΣΣV’り2（τ）／（M・1＞・Va2）
　　　　　　　　i＝1　ゴ雰1

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（43）

　続く104時間ステップでは，修正を加えずに計算を

続行し，計算が発散することなく系の平衡状態が保た

れることを確かめた。その様子は図4に，無次元時間

がτ＝一10～0でのOmの動きに示されており，平衡温

度θ。・1のまわりでわずかに変動しているに過ぎな

い。

　以上の計算に続き，時刻τ＝0で表面粒子の温度

θ〃，tiをステップ的に2．5に上げ，薄膜内の非定常温度

分布を計算した。なお，式（37）からわかるように，

この操作は表面粒子の速度をV∂；＞12．5▽aに上げ

たことに対応する。

　非定常過程では表面粒子の平均温度が常に2．5とな

るように，平衡状態の場合と同様に，表面粒子のみの

速度を次式で修正した。

　　　　　　　　　　　Vx，〃，ブ（τ）
　Vx，M，ブ（τ）＝

　　　　　　　　Σv　M，，」2（・）／（N・Vb　2）

　　　　　　　　ゴ＝1

Vy，橘ゴ（τ）

（44）

　Vv，　M，　」・　（T　）　＝

　　　　　　　　2　V．，」2（T）／（N．Vb　2）

　　　　　　　　ゴ罵1
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（45）

　図4の0〈τに，非定常状態でのOmの変化を2000

時間ステップ毎に示した。一点鎖線，実線，破線はdτ

が1／500，1／1000，1／2000の場合の結果である。4τ∠

1／500の応答曲線は70〈τで実線から大きく離れて
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The　molecular　temperature　versus
depth　of　a　thin　film．

いるが，dτニ1／2000での結果はτ＝60に至るまで実

線と良く一致している。そこで，本解析ではCPU時

閤と計算精度を考慮し，Aτ　＝1／1000を採用した。

　平均温度はτ≒260（t≒7．44×10－11［s］）で，次の

平衡温度であるθ．＝θb・2．5に到達している。計算は

τ＝280で打ち切ったが，この時刻でのθ．はτ≒60

の値とほぼ同じで，平衡温度を5％以上うわまわって

いる。しかし，τ・　260までの曲線の傾向は上に凸で

あり，収束解が得られていると思われる。

　図5に以下の5期間における薄膜の厚さ方向の温度

分布を示す。参考のため，図4にも斜線でこの期間を

示した。

　期　間

　　lt

It

／t

tt

A：T＝　一5t一一　O

B：T＝　35・”　40

C　：　T　＝＝　115・一一120

D：T＝　155t・一160

E：T＝　235－240

　X＝26が表面である。温度θ．は各層の平均粒子温

度をτ　＝τ～τ＋5000・Aτの期間に渡って時間平均し

たものであり，次式で定義した。

一b　1（x，　T）一　s6tls600　5too一一〇，　［liUr　tY．，　ei，」（r＋ze・ztT）］

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（46）

　期間AではθmのX方向の平均値は初期温度θa＝1

に等しい。期間Bでは表面温度が境界条件で常に2．5

に保たれているので，その近傍は温度上昇しているが，

他の大部分はθ．＝1．2程度である。この分布は，裏面

を断熱した無限平板の表面をステップ加熱した場合の

非定常温度分布ときわめて良く似ている。期間Cでは，

X＝23前後で表面温度2．5をかなり上回る部分が見ら

れるが，X〈20での分布はBの傾向と同様である。

期間Eになると，温度が全体的に高くなるので，その

変動はAと比較して大きくなっている。この段階では

薄膜の温度が次の平衡温度θb＝2．5にほぼ近づいてい

るので，そのまわりで振動しているのがわかる。

　期間A，C，　Eに属するτ＝0，120，24の瞬間での

粒子速度Vi，」（τ）のベクトルと，式（38）で計算さ

れる温度θi，ブ（τ）を図6一（a），（b），（c）および（a）’，

（b）t）（c）’に示す。なお，粒子の温度がθ　＝1（10［K］），

2．5（25［K］）の場合の速度はV＝0．048（64．5［m／s］），

0．0762（102［m／s］）である。図を見やすくするため，

ステップ加熱された表面（X＝26）を含む各境界上の

温度は示していない。

　薄膜内での現象を瞬間的にとらえると，速度ベクト

ルに示したように，粒子のきわめて不規則な動きが観

察される。時間経過と共に温度が上昇すると，運動が

さらに激しくなっていく様子が見られる。この変化を

スカラー量で表したのが粒子温度である。図（a）’に

示した初期温度θ、ニ1で熱平衡を保っている比較的穏

やかな状態から，ステップ加熱により凹凸の激しい温

度分布に移っていく。しかし，このような分布も空間

と時間に関して平均化すると，図5に示した温度分布

として表される。

5．結 言

　分子運動による薄膜内での非定常エネルギ輸送を理

解するために，質点一バネ系から成る二次元モデルを

構築した。このモデルを用いて27×27粒子で構成さ

れるアルゴン薄膜の熱平衡状態をシミュレートできる

ことを示し，表面をステップ加熱した場合の数値計算

を行った。その結果，薄膜内の非定常温度分布は無限

平板を同じ条件で加熱した場合の分布ときわめて良く

似ていることがわかり，モデルと計算の妥当性を間接

的に確かめることができた。
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