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基 礎

拡散定数Dの粒子iの拡散過程で粒子iがδの距離（格
子間距離）をジャンプする事象が起こる速度（三次元）

すべての粒子の中から粒子iの拡散ジャンプが起こる場
合の時間間隔→ポアソン分布に従う

Riは拡散過程だけでなく、例えば、インプランテーション
などによる粒子の供給、粒子のトラップや消滅について
も定義でき、同様に扱える。
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正攻法のアルゴリズム

Kinetic Monte Carlo法(以後kMC)で、最も一般的
な正攻法のアルゴリズム

1. 初期配置を作成

2. 事象を乱数により選択（拡散・供給・トラップ・消滅など）

3. 事象を起こす原子を乱数により選択

4. 選択した原子に事象を起こす

5. 自発的に起こる事象（トラップ・消滅など）を起こす

6. Δtを乱数により計算して、時間をΔt進め、2.へ戻る

適用例（三次元拡散）

拡散方程式を解かずにプロファイルが得られる。
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反応拡散方程式が簡単に解ける！！ PVWIN
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適用例（拡散プロファイル）

1次元random walk 
simulationの粒子位
置の確率密度分布。

初期は位置0にすべて
の粒子を配置している。
kMCステップは
100,000で粒子数は
1000個。

プログラムの注意

物理量の無次元化
距離

時間

拡散係数

これにより、数値計算上は、基本距離は１、拡散係数
は６となっている。

乱数にはメルセンヌツイスターを使っている。
PostにはPVWINを使用している。

0

*

δ
δδ =

0

*

t
tt =

0

*

D
DD =

cm100.1 8
0

−×=δ

/scm100.1 26
0

−×=D

s/ 0
2

00 Dt δ=
、

、

適用例（Vクラスターの生成）


