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Abstract : Learners of thermodynamics learn a basic thermodynamic state quantity “entropy” which is 
challenging to understand owing to multiple reasons. First, entropy is explained using multiple defining 
equations; intuitively understanding the meaning from the equations can be difficult. Second, entropy is often 
explained in terms of “clutter” and “disorder” of energy; however, the correspondence between these concepts 
and the defining equation is not obtained intuitively. Therefore, in this study, we considered a virtual lattice 
space in which gas molecules are arranged and developed a model that enables intuitive understanding and 
quantitative calculations using defining equations. Specifically, the model was implemented in spreadsheet 
software with 100 gas molecules in a virtual space of 100 lattices. The model showed that even such a simple 
model can define thermodynamic quantities and quantify the number of cases W in Boltzmann’s equation from 
the viewpoint of the arrangement of molecules in lattice space. This is a tool that can calculate and 
quantitatively examine all entropy from multiple entropy-defining equations. This calculation sheet shows that 
the calculated values of entropy by the Sackur–Tetrode equation and Boltzmann’s equation are almost the 
same. Furthermore, the entropy difference calculated using the thermodynamic defining equation dS = dQ/T 
was also consistent with the values by other equations. Therefore, the model can specifically calculate the 
values of various entropy-defining equations.
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１．背　　景

　機械工学系の高等教育機関の学科においては、熱力学が

必修科目になっているところが多い。そして、熱力学の教

育の中で基本的な熱力学状態量の一つである「エントロ

ピー（entropy）」を必ず学習する。一般的な国語辞書にお

いては、エントロピーは以下のように説明されている。

  「物質の系の熱力学的状態を表わす量で、その系の乱雑

さの度合。エントロピーが増大すると〔＝物体の機械的利

用価値が減ってエネルギーが熱に変わっていくと〕すべて

の現象は死滅に近づくと考えられている。」（新明解国語辞

典）

「①クラウジウスが命名した熱学上の概念。熱平衡にある

系で、準静的に加えられた熱量をその系の絶対温度で割っ

た値をエントロピーの増加分と定義する。可逆変化ならエ

ントロピーは一定、不可逆変化では必ず増大する（熱力学

第2法則）。統計力学的意味づけはボルツマンによって与え

られ、エントロピーが大きい状態は乱雑さの度合が大きい

ことを示す。

　②情報量の定義指標として、シャノンが①を拡張したも

の。情報源を観測したときに得られる情報量の期待値。」（広

辞苑）

　しかし、学習者がこれらの説明を読んでも、直感的な理

解にはつながらないと予想される。これはこのエントロ

ピーという状態量が、温度や圧力などのように直感的に人

間の五感に通じるものではないためであり、多くの学習者

は「完全に理解した」という実感がないのではないかと考
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えられる。このため、一般向けの解説本も多く出版されて

いる（文献(1) ～ (3)など）が、エントロピーについて一定

の側面の理解にはつながるものの、納得した理解につなが

らないと考えられる。

　また、エントロピーを理解することは、地球環境問題に

対して人間社会の在り方を考えていく場合でも重要な概念

と考えられ、1980年代にジェレミ−・リフキンが著書『エ

ントロピーの法則 ― 21世紀文明観の基礎』4)において、

地球環境問題の議論の中にエントロピーの概念を導入し、

この用語が一般の人にも知られるようになった。このため、

機械系の学生だけではなく、環境問題を考える上でも広く

エントロピーの概念が理解されることが望まれる。

　ここで、なぜ「エントロピー」という概念がわかりにく

いのかについて、筆者らによる考察をまとめると以下の2

点になる。

（理由１）エントロピーを説明するための定義式が、例え

ば以下のように複数あり、しかも式から直感的に意味をと

りにくい。

①熱力学でのエントロピー定義式

　実際には熱量Qが移動すると、温度が変化しながらエン

トロピーも変化する。このときの温度変化をT1からT2とす

ると、この式を温度T1からT2まで積分して、エントロピー

変化ΔSを求めると以下の式となる。

②統計力学からのエントロピーの定義（ボルツマンの原理）

③ ザックール・テトローデ方程式によるエントロピー計算

式、これは統計力学において内部自由度のない理想気体

のエントロピーを表す状態方程式であり、

となる。この式を整理して、V、Nに関連する部分を残して、

その他を定数項として近似式し利用しやすくした式が(5)

となる。

　ここでS：エントロピー、Q：熱量、T：絶対温度、C：

比熱、W：場合の数、N：分子数、Ｕ：内部エネルギー、k：

ボルツマン係数、h はプランク定数、m は原子の質量であ

る。

　特に、式(3)のボルツマンの原理式に出てくる場合の数W

と、熱やエネルギーの対応などが直感的には分かりにくい

と考えられる。

（理由２）エントロピーは、エネルギーの「乱雑さ」「無

秩序さ」などの言葉で説明されることが多いが、それらの

概念と、定義式の対応が直感的に得られない。

　このような中で筆者らはエントロピーを、「エネルギー

の質」をはかる尺度として考えていくことが、学習者らの

理解につながっていくのではないかと考えている。この考

えによると、「エントロピーが低い」と「エネルギーの質

が高く」、「エントロピーが高い」と「エネルギーの質が低

く」なる。すなわち、

　エネルギーの質が高い ＝ エントロピーが小さい

　　　　　　　　　　　　  （秩序がある）

　エネルギーの質が低い ＝ エントロピーが大きい

　　　　　　　　　　　　（無秩序である、乱雑である）

の関係となる。

　より具体的に考えると図１に示すように、狭い空間に閉

じ込められている（エネルギーが空間の一部に局在化して

いる）エネルギーは質が高いと考える。例えば、エンジン

のシリンダーの中などの狭い空間に閉じ込められた高温の

燃焼熱は、周囲の空気中の熱に比べ、熱がシリンダーの中

に局在化しているので、質が高いエネルギーになる。

　一方で、広い空間に散逸したエネルギー（広い空間に均

質化して散らばっているエネルギー）は質が低いと考える。

エンジン内の燃焼熱が排気ガスとして空気中に放出され、

空気中に分散した場合では、エネルギーの総量としてはシ

リンダー内と同じであっても、エネルギーの質が低いと考

えることができる。これはシリンダーの中の高温のエネル

ギーでは自動車を動かす動力を生み出すことができる一方

で、空気中に散逸した低温の熱では、エンジンを動かすこ

とがもはやできなくなることからも理解できる。質の高い

(1)

(2)

(3)

(4)

(5)
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エネルギーは、エントロピーが低く動力を取り出すことが

できるなどの利用価値があるが、同量の熱でも低温で拡散

してしまいエントロピーが大きい、質の低いエネルギーは

利用価値が少なくなる。

　このようにエネルギーの質を測る指標として「エントロ

ピー」という物理量を直感的に説明することができるが、

この説明でも、前記の定義式との関係が理解しにくいとい

う問題が残される。

　このため本研究では、気体分子が配置された仮想的な格

子空間を考えることで、直感的な理解と定義式による定量

的な計算を同時に行うことができるモデルを考案すること

を目的とした。具体的には、100格子の仮想空間内に気体

分子が100個存在するという単純なモデルを考え、表計算

ソフトで実装した。このような単純なモデルでも、熱力学

諸量を定義できることを示すとともに、格子空間への分子

の配置という視点から場合の数Wも定量化でき、前述の定

義式で示すエントロピーが全て計算でき、定量的にも考察

できるツールの開発を行ったものである。このような簡単

な格子モデルで熱力学を考察できるモデルとしては、文献

(1)があり、簡単な格子空間でカルノーサイクルなどを表現

して解説している。しかしこの中でもエントロピーを明示

的に定量化はできていない。また佐藤ら文献(5)(6)では、エ

ントロピー概念の理解促進を目指して、分子アニメーショ

ンと言語表現の関係から、心理学的な手法を基礎として検

討を行っているが、定量的な検討ができるツールとはなっ

ていないようである。またHaglundら7)は、言語学を基礎

としてエントロピーという単語の5つの異なる意味とその

関係を特定している。

2．モデル構築

２－１　エントロピーの定量化ができる
　　　　格子モデルの考案
　容器内の理想気体は、絶対零度でないかぎり熱が含まれ

ており、「熱」とは気体の分子が持っている運動エネルギー

の総量である。静止している気体においても、分子レベル

でみると気体の分子が相互に衝突し運動エネルギーを交換

しており、低速度から高速度まで分子の速度が分布してい

る。一般にこの運動エネルギーの分布はボルツマン分布と

呼ばれ、

　

に従う。 f は運動エネルギー別の分子の存在確率、eはネ

イピア数、Eは各速度での分子の運動エネルギー、kはボ

(6)

Figure 1.   Even when the total amount of energy is the same, the quality of the energy differs after the heat 
has diffused.
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ルツマン定数、Tは絶対温度である。このとき図２に示す

ように、気体の温度Tが高いほど、高い運動エネルギーを

持った分子の比率が大きくなり、逆に温度が低い気体ほど

小さい運動エネルギーの分子の比率が多くなる。

　一方で実在の気体では1リットル内の分子数が1022個の

オーダーになり、全ての分子の運動エネルギーを個別に測

定し、ボルツマン分布を作成することは不可能である。分

子同士の反応の無い理想気体分子が少数の場合でも、各分

Figure 2.   Relationship between molecular motion of gases, temperature, and 
Boltzmann distribution

Figure 3.   Space lattice model in a container; a model in which space is divided by a lattice and 
molecules with various kinetic energies are arranged.
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子の運動を計算していくことは、かなりの計算量が必要と

なる。

　このため本研究では、個々の分子の運動を計算するので

はなく、理想気体が閉じ込められた密閉容器内の空間を図

３のように仮想的に縦横に細かく分割した空間格子を考

え、そこに運動エネルギーを持った分子を配置したモデル

を考えた。分子は空間内で相互に衝突しながら運動してい

るが、個々の分子の運動状態を明示的に扱うのではなく、

様々な運動エネルギーを持った分子を各格子内に配置し、

それぞれの分子が他の分子と運動エネルギーを交換してい

るとモデル化しても、理想気体とは本質的に変わらないと

考えられる。このモデル化により各分子の運動や衝突を個

別に計算することを避け、大幅に計算量を低減することが

できる。

　さらに本研究では、分子数も空間格子と同程度の数を想

定したモデルを考え、100格子の空間に100個の分子を配置

すると設定した。１格子あたり１個の分子の配置であり、

それぞれの分子が運動エネルギーを保有し、他の格子の分

子と運動エネルギーを単位量ずつ交換しているとモデル化

した。エネルギーを交換する分子の組み合わせは、格子間

の距離に関わらずランダムに選択されると考えると、100

格子空間の縦横の数を具体的に設定する必要もなくなる。

　このようなモデルにおいて、初期値として各分子に一定

量の運動エネルギーを与えて、分子間でランダムに運動エ

ネルギーの交換を行うと、ボルツマン分布が得られると考

えられる。この点については少人数同士での相互のカード

のランダムな交換のみでも、ボルツマン分布が得られるこ

とは大沢による文献(8)に具体的な実験とシミュレーショ

ンを通して示されている。本研究では、このモデルの具体

的なシミュレーションを表計算ソフトで行い、ボルツマン

分布が得られることを確認するとともに、得られた運動エ

ネルギーの分布確率から式(6)を逆算することで、空間の仮

想的な温度T（正確にはkT）を導出できることを確認した。

　またこのモデルは、仮想的な空間での思考実験を具体化

したシミュレーションであるため、ボルツマン定数kは、

理論的な理想気体とも実在気体とも違うものになる。k値

を調整することで理想気体の状態量と一致させることが可

能となる。

　次に、容器の空間格子から気体分子を取り出したと考え、

図４のように、様々な運動エネルギーを持っている分子を、

空間内のどの格子に配置するかという視点で考えていくこ

とにより、分子配置の場合の数Wを計算することができる。

一般に総数が同じ場合、少種類の物を均等にいくつかに分

配する場合の数よりも、多種類の物を均等に分配するほう

が場合の数が多くなる。同様に、低運動エネルギーの分子

がほとんどで高運動エネルギーの分子が少ない状態（温度

が低い状態）にある分子の配置における場合の数より、低

運動エネルギーに加え高運動エネルギーの分子も多い状態

（温度が高い状態）であるほうが、配置の場合の数が多く

なるということは直感的にも理解できる。前者は相対的に

場合の数Ｗが小さく、式(3)のS＝klogWにより、エントロ

ピー Sが相対的に小さい状態であり、後者は前者に比べ場

合の数Ｗが大きく、エントロピー Sが相対的に高い状態に

相当する。

　すなわち気体の温度が高いほど、分子の運動エネルギー

を配置する場合の数が増え、エントロピー Sは大きくなる。

逆に温度が低いほど場合の数が小さくなりエントロピーは

小さくなり、さらに絶対零度では分子の運動はすべて停止

し、運動エネルギーは全て０となるため、分子運動エネル

ギーの配置の場合の数は１通りとなり、log1＝0より絶対

零度でのエントロピー Sは０になる（簡単のためここでは

残余エントロピーは考慮していない）。

　このことを定量的に確かめるため、先述の100格子100分

Figure 4.   Calculate the number of cases where the molecules are placed on a spatial 
lattice in a container.
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子の空間を考え、ボルツマン分布に従った運動エネルギー

分布を持った100個の分子を空間配置する場合の数Wを計

算した。このWより式(3)を用いてエントロピー Sが計算で

きる。また、本モデルでは空間の体積Vの変化を考えない

ため、各分子の持っている運動量の総和が内部エネルギー

Uとなり、ザックール・テトローデ式(5)よりエントロピー

Sを計算することができる。そしてこれらの２つの方法に

よるエントロピー S値が一致するかどうかも確認した。

　また補足であるが、背景において、シリンダーに閉じ込

められた高温の熱は質が高いと述べたが、質が高ければエ

ントロピーが低いはずであるが、ここでの説明では、温度

が高いほどエントロピーが大きくなり、高温のシリンダー

内部のエントロピーは低いということと矛盾するように見

える。

　これはシリンダーを考える場合は、シリンダーをとりま

く環境系も含めて考える必要があるためで、図５のように

シリンダー内部と周囲の環境を含めた空間で、空間格子を

考えていく必要がある。この空間格子に含まれる分子を、

運動エネルギーの大きさ別に分類して、その配置を考えて

いく場合、各分子を空間の一部分に集中して配置したほう

が、全体に配置するよりも場合の数が小さくなる。このた

めここで考える空間では、局所的に熱が偏っていたほうが、

熱がすべて空間に分散してしまうよりも、場合の数が小さ

くなり、さきほどの式(3)S＝k log W よりWが小さくなりエ

ントロピー Sが低い状態になる。そしてこのような状態で

あれば、エンジンを動かして動力を取り出すことが可能と

なり、エネルギーとしては質が高いということができる。

　次に、熱力学のエントロピーの式(1) dS＝dQ ／ Tについ

て、メッシュ空間を用いた定量化を考えていく。Qはシス

テムに流入する熱、Tはシステムの温度（絶対温度）、Sは

エントロピーである。この式を言葉で書き換えると

微小なエントロピーの変化　＝

　　システムに流入した微小な熱量／システムの絶対温度

となり、同じ量の熱量がシステムに流入しても、そのシス

Figure 5.   How to think of the entropy of heat in a cylinder based on the arrangement of 
molecules in space.
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テムの温度が違うと、エントロピーの増加量に違いが出る

ことを示している。温度が高いシステムでは同じ熱量が加

わっても、エントロピーの増加は小さく、温度が低い場合

は、同じ熱量が加わった場合、エントロピーの増加量が大

きくなる。

　この式を理解するために、図６のような格子空間を考え

る。熱が流入するということは、システム内部の分子に運

動エネルギーが付加的に与えられるということになる。気

体の温度が低い場合は、大きな運動エネルギーを持ってい

る分子グループが少ない状態であり、分子グループを配置

する場合も数が小さい状態となっている。ここで運動エネ

ルギーが外部から与えられると、運動エネルギーの小さい

分子が少なくなり、運動エネルギーが大きい分子グループ

の数が増え、場合の数が大きく増加する。このためエント

ロピーも大きく増加することになる。逆に、気体の温度が

高い場合は、最初から運動エネルギーが大きな分子グルー

プが一定規模ある中に、運動エネルギーが追加されるので、

大きな運動エネルギーの分布が少し増えるだけで、場合の

数の増加は相対的に小さくなるため、エントロピーの増加

分も少なくなる。これが式(1)を格子空間モデルで解釈した

ものである。本研究では、100格子空間において式(1)や式(2)

の計算も成り立つことを確認した。

 

２－２　エントロピーの定量化メッシュモデル
　　　　の実装
　２−１で示したエントロピーを定量化するための空間格

子モデルを、表計算ソフトウェアMS-Excelを用いて、実

際に数値で示すことができるモデルとして実装した。本モ

デルのポイントをまとめると以下のようになる。

◦ 100格子の空間を考え、分子が100個配置されると想定し、

各格子に１個の分子が存在する状況を考えた。

◦�各分子がランダムに衝突して、運動エネルギーが交換さ

れている状況は、各メッシュに配置されたそれぞれの分

子が他の格子の分子と運動エネルギーをランダムに交換

することに代替できるとした。

◦�ランダムに選ばれた２つの格子間でエネルギーを交換す

るため、格子の縦と横の数を設定しなくても計算が可能

である。

◦�また分子の衝突を計算する場合、運動エネルギーは連続

的に変化するが、本格子モデルではエネルギーは離散的

な単位（1単位ずつ）で交換されるとする。

◦�仮想的な空間のためエネルギーの単位は既存の単位系を

想定せず、無次元量とした。本格子モデルは、３次元の

理想気体モデルとは異なるため、それを整合するために、

ボルツマン定数ｋを調整した。

以上のような小規模なモデルであれば、表計算シートでも

十分に計算できるものとなる。

Figure 6.  Explanation of dS = dQ / T in the lattice space model
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　本計算モデルは、図7に示す「エントロピー計算・総括シー

ト」と、図8に示す「分子のエネルギー交換を計算するシー

ト」により構成されている。

  「エントロピー計算・総括シート」は、①の部分で設定

値（エネルギー総量Uと体積V）を入力し、②の「クリア」

ボタンで各分子のエネルギーの初期値が設定され、「更新」

Figure 7.  Overview of entropy calculation and summary sheet

Figure 8.  Overview of the sheet for calculating energy exchange of molecules.
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ボタンを押すことで、分子間のエネルギー交換が行われる。

エネルギー交換は、「分子のエネルギー交換を計算するシー

ト」で、100分子からランダムに選んだ２つの分子間で、

エネルギーが１ずつ交換される。このシートではこの交換

を500回繰り返すように作成されている。

  500回のエネルギー交換された後の各分子のエネルギー

値は、④の部分にマクロ機能によりコピーされるようにプ

ログラムしてある。そして、計算効率を高めるため、「更新」

ボタンを１回押すごとに、500回エネルギー交換を２回行

う設定にしてあるため、「更新」ボタンを１回押すと、合

計1000回のエネルギー交換が行われる。

　④の部分の各分子のエネルギー値を、シートの⑤の部分

でエネルギーの大きさ別にカウントしている。この値をそ

のまま、使用すると、後の結果でも示すように、計算回ご

との誤差変動が大きくなるため、エネルギー別の粒子数の

平均値もここで計算している。さらにエネルギー別の存在

確率を計算している。

　次にシート⑥の部分でエネルギー別の存在確率から、温

度の計算、エントロピーの計算を行って、③部分に結果が

表示されるようになっている。

　図９は、図7の④の部分を抜粋したものである。ここで

各分子の保有する運動エネルギーを一覧で表示できるよう

にし、初期値として与えられた系の内部エネルギー値Uを

100等分して各分子に割り振った状態から開始し、ランダ

ムに選択した２つの分子間でエネルギーを1単位ずつ交換

するという操作を繰り返すと、各分子のエネルギー量はボ

ルツマン分布に近似していくと考えられる。図9の右側の

数値が各分子のエネルギー値であり、「分子のエネルギー

交換を計算するシート」の値がコピーされている。

 

　図10は、ランダムに選択した２つの分子間でエネルギー

を1単位ずつ交換するという操作を行っている「分子のエ

ネルギー交換を計算するシート」の一部を示す。乱数でエ

ネルギーを交換する分子番号を二つ計算し、その分子間で

エネルギーを１ずつ受け渡している。図10は抜粋であるが、

横方向に繰り返し数が500まで計算されている。

　以上のような計算シートを用いて、本研究ではまず、

100分子の系でもランダムにエネルギーを交換する操作の

みでボルツマン分布が再現できるかの確認を行った。次に

ボルツマン分布が得られた場合、各大きさ別の分子の存在

Figure 9.   Initial energy values of each molecule 
and values after energy exchange 
(enlargement of part (4) of Fig. 7, only 
some molecules are shown)

Figure 10.   Operations that exchange one unit of energy between two randomly 
selected molecules. (Excerpt from "Sheet for Calculating Energy 
Exchange of Molecules", only some of the molecules are shown)
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確率 f を計算して式(7)を用いることにより、温度Tが逆算

できる。

　このモデルは架空のモデルであり、３次元単原子分子の

理想気体モデルとも相違するものであるが、k値を調整す

ることで、理想気体と合わせることが可能である。

　ここでk値は、理想気体の分子運動論から導出される式

より、k＝2／3・U ／ Tを用いることにより、単原子の理想

気体の理論値と等価にすることができる。さらに、このk値

と内部エネルギー Uを用いることで、ザックール・テトロー

デ方程式(5)によるエントロピーの計算が可能である。

　一方、運動エネルギーの大きさ別の分子数の分布が得ら

れるので、これらのエネルギー別の分子を100メッシュの

空間に配置する場合の数も容易に計算することが可能であ

る。場合の数から、ボルツマンの原理式(3) S＝klogWによ

りエントロピーの計算ができ、この値がザックール・テト

ローデ方程式によるエントロピー値と一致するかを確認し

た。

　さらに内部エネルギーが相違する２つの状態について計

算を行うことで、式(2)によるΔSを計算することが可能と

なる。

　以上のような計算を表計算シート上で実装することによ

り、エントロピーを求める各式の計算値が同等になること

を確認できるとともに、計算経過も容易に確認できるよう

になる。

3．結　　果

３－１　格子空間でのボルツマン分布の実現
　空間内の分子数が100個として、空間の内部エネルギー

Uを100と設定し、各分子に1ずつエネルギーを分配した状

態を初期値とした計算を実施した。ランダムに選んだ２つ

の分子同士でエネルギーを１単位ずつ交換する操作を繰り

返した。図11に、繰り返し計算回数が30000回までの、500

回ごとのエネルギー大きさ別の分子数の分布の推移を示す。

　図11より折れ線グラフの変動があることがわかり、分子

数が少ないため分布値の変動が大きく、分布が収束しない

ことがわかる。このため500回ごとに分子の分布数の平均

をとり、30,000回エネルギー交換をした段階での平均値を

示すと図12のようにきれいなボルツマン分布になることが

(7)

(8)

Figure 11.   Distribution of the number of molecules with respect to the energy magnitude for each number 
of iterations.
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わかる。

　この分布がボルツマン分布であることを確認するために

は、それぞれのエネルギー量Eにおける分子数の存在比率 

f を求め、この値から式(7)により温度Tを求め、この値が

すべてのエネルギー区分でほぼ等しくなることにより確認

できる。実際に計算した結果を表１に示す。温度Tの値は

いずれのエネルギー量においても平均0.67を中心にほぼ一

定となっていることがわかる。またこのときk値は、2.16

となっており、この値を用いると、単原子分子の理想気体

の理論値と一致させることができる。

　以上より多少の誤差があるものの得られた分布がほぼボ

ルツマン分布となっていることが確認できた。100分子とい

う限定された数による分子同士のエネルギー交換によって

もボルツマン分布の算出が可能であるとことが確認できた。 

３－２　エントロピーの算定結果
　 100分子の格子モデルにおいて、エネルギー総量の設定

が100と200の場合について、50,000回のエネルギー交換を

行った後のボルツマン分布から求めたエントロピーの計算

結果を図13に示す。体積Vと温度Tより、ザックール・テ

トローデ方程式によるエントロピーの計算値と、100個の

粒子を100格子に置く場合の数を計算し、ボルツマンの原

理式S＝klogWからのエントロピーの計算値と比較した。

Table 1.   Calculation result of temperature T from 
energy distribution probability

Figure 12.   Number of molecules by energy after random exchange of energy between 100 molecules. (Based 
on the average value every 500 times in the calculation of 30,000 energy exchanges)
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エネルギー総量が100の場合、エントロピー値は539.6と

539.3となり、このように２つのエントロピー量がほぼ同

じになることが確認できた。エネルギー総量が200の場合、

エントロピー値は657.3と621.0となり、多少の相違はある

もののほぼ同等の結果となった。エネルギー総量が増えた

場合、エネルギー量区分においてエネルギー量の大きなも

のまで含まれてくるため、区分数が増加し、その結果誤差

が大きくなると考えられる。

　次に熱力学でのエントロピー定義式(1)による計算値をも

とめた。式(1)は、微小な熱Qの流入により微小なエントロ

ピー Sの変化を示しており、ある温度差T1からT2のエントロ

ピーの変化値は、式(1)を積分することで、式(2)が導出できる。

　ここでNは分子数100、Cは比熱であり、U＝100のときT

＝0.7、U＝200のときT＝1.3よりCの比熱を算定した。これ

によるエントロピー差ΔSの計算結果を図14に示す。内部

エネルギーが100と200の場合でのΔSを求めると104.0に対

し、ザックール・テトローデ方程式によるS値の差117.7を

比較するとほぼ同等の結果となっていることがわかる。

(2)

Figure 13.  Entropy calculated from Boltzmann distribution after 50,000 energy exchanges.

Figure 14.   Calculated entropy value using the entropy 
definition equation in thermodynamics
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4．考　　察

　 100格子空間における100個の分子系といった簡易な分

子系でも、分子同士のエネルギー交換をランダムに繰り返

すことで、ボルツマン分布を再現することが可能であるこ

とがわかった。また、この分布から推計される温度をエネ

ルギー区分ごとに計算した場合、ほぼ同程度の値が得られ

ることからもボルツマン分布となっていることが確認でき

る。

　さらに、この分布から得られるザックール・テトローデ

方程式によるエントロピーの計算値と、ボルツマン原理式

によるエントロピー値もほぼ同程度となり、２つの熱力学

式が同じ値を導くことを実際に示すことができた。さらに、

熱力学的な式によるエントロピー差も他の式による値と同

程度となることが確認できた。本モデルにより、様々なエ

ントロピー定義式の値を具体的に計算することが可能であ

ることを示すことができた。

5．結　　論

　ＭＳ―Excelなどの表計算ソフトウェアで実装できる簡

単な空間格子モデルを考案し、それによりエントロピーを

計算し定量化、可視化することが可能となり、エントロピー

についての理解促進につながるツールを開発することがで

きた。表計算により、分子のエネルギー値が直接確認でき

るともに、繰り返し計算の経過もみながら数値の変化を

追っていくことが可能となった。

　今後は、体積の変化を考慮できるモデルに拡張し、カル

ノーサイクルなどの熱サイクルの計算ができるようにする

とともに、その他の熱力学式との対応を明確にしていくこ

とが必要である。さらに、本モデルを基礎として、熱力学

や環境教育の教育用ツールへの展開を考えていく必要があ

ると考えている。本モデルは「クリア」「更新」ボタンを

押すだけで計算できるモデルで、誰でも利用できるもので

あるが、より深い理解を得るためには、このようなモデル

の一部を、学習者自らが作成してみる必要があり、これら

を行うことができる教育用テキストの作成などを検討して

いく予定である。
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