
二次の栂転 移
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が得 られ Jll-I, <0とす ると EC/NJ-0.8895で , Betile-Hultlflen

の Exactな値 0.8865に対 してきわ めて よい近 似になっ てい るO

筒 ,Fig.1に示 す様 な部分を Self consistentに unperturbed

閏amiltonianに く り込 む とBaiaenskiiの HartreeFock近 似が得 ら

れ るE,

Path probabilitymethod の一般論 菊 池 良

§1 path probability functiorlの導入

平 衡 状態 の熱力学 や統計力学 に於 け る ｢自由 エネルギ-最小 の慎三塁｣ の意

味 を考 えて見るo こOJ1億理は ｢巨視的に実現 され る状態 は ,可能 な状態 の中

で最 も確 か らしい状態で あ る｣ とい う零 で あるn即ち系 の状態 がパ ラ メタ-

αで指 定 され る場 合 '決態 α の 現れ る確率 をP(α)とした時 '巨視的 に実現

され る状態 はP(CX)-を最 大 な らしめ るαの値 と して与 え られ るゎ

上 の考 えを非平衡 の統計 力学に拡張 す る頚 を考 えて見る と ,次 の様 に言 う
/＼

葛が 出来 るO ｢時刻 ioに於 け る状態α (io)が与 え られ た時 ,to寸△t に

於ける巨視的状 態& (to+△i) は P〔̂a(io),cx(t｡十△号 〕を最 大 な

らしめるd (iO十△t) の値で与 え られ るwl｣こ こに P匝(to),cx(tか今t)〕

はĉx(io)が与え られ た時 ･△i時 間後に 状態 α (io十△t)が現 われ る条

件確 率で あ るo

これ を図で示 す と第 1図 の様 にな るD点 Aが与 え られた時最 も確か らしい
/ JI q

変化 に よると系 の状態 は Bに移 るo Lか し原理 的に は B,ら,良,･- ‥
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第 1 図

第 2 図

~M J一一α(tD 十△i)

紅移 る車 も可能で あって ,その中 Bに移 る確率が最大 にな るE}第 2図にそ の

専情を示 すD 決意を示 す量cx(i)の他 に ,△i内 の状態変化を記述 す lる変数

A(io, io十△り ~を与 え ,変化 の確率 PをAの函数 と考 えた時 ･

p〔A･(iol io十△日 〕を path probabilityIfun,ction と呼ぶ事に

す るo この様 な forfnulationに従う と非 可逆過程 の統計 的叡扱 いは

PEA(io, io十△t)〕の函数形 を導 く事に帰着 するO

§2 Path probability functi0-a,の｢例 -A.

p〔A(io,io十△持 〕を拳 く例 として次の様 な問題せ 考え るO 系の中にN
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二次の 相転移

個 の粒 子が あ り ,各粒 子は grourld state と 'それ よりエ えjL,ギー が 6だ

け高 い eXCited state との二 つの 扶態 を と りうるもの とす るO 粒 子間の

相互作用はな く ,各粒 子 は二 つの熱源 Tl及 び T2 との問 に エ れ レギ- のや

りと りを して状態 を変 える もブコとす るo Tl(T2)か らEを吸収 して ex-cite

され る量子論 的な確率 を 01(82) とす るO

第 1 黄

甘 L-(Nxi(用 !
Pl=

系 の状態 は第 1表 のおで指 定 され ,

path.variable Aは第 2表 のXで

表 わ され るE,Path probability

function Pは三 つ の因 子 Pl,P2',

p2̂J よ り成 るo ニUj中 Plは

weightを表 し

Tr(NX.-;i(t,i十△i)日
i-,j , A

i-.j,k

第 2 表
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P妄Pgは Boltzmann factorの拡 張で あっ て

･p2-(ト ∂11△i)NXlltト ∂22△i)NX22

/

×軌 △i)麟 2,什 Nx2て･恒 ZAi)麟 2,2十NX21･2

p; - expト 設 -'2% j

と書 けるo ここに (△E)i は △i時間内に熱源 TL-か ら系 に入 るチネルギ-

で

△E-- eENX12,i-Nx21,i):i -1,2.i

pIP2'p2"の積 をtrL-(i)を固定 してXについ て maximizeす ると

lid
JY12,zT(局 - i)- OL-e-E/2kTi xl(i)△i

Eii?
x21,i-(i･i-id )- ∂i eE/2kTix2(i)△i

i=1,2

とい う結 果を うる, これは物理的に予期 され る結果 で あって a:nalysisの

正 しい三者を保証 してい るO

§5 ‡)iscllSSioll

こU_)方 法には長所 もあ るが短所 も多いo長所 としては

(1)平 衡状態 の結 晶統計 を非可逆 ク)場合に拡張す る車が可能で ある｡ その

例 としては

(a) 結 晶内の Stbstitutionaldiffusionの統計 的塀扱 いが出来 る,,

(bj 結 晶内の或 る癌 の Phase boundaryの移動 を論 ずる車が 出来 るE,

(C) order-disorder系内uj非可逆現象 を論 ずる車が出来 る0
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二 次 の相転 移

(2) Onsagerの principle of least dissipation of energy

や Prigogineの minirllum entropy prOductionの関係 を論 ず る車が

出来 る｡

短所 と しては

(1) マル コフ過由 を仮 定 し てい る( 従 って古典的な殿 扱七･､で あるO

(2)倍 率内で 甲願扱 い は比較 的容易で あ るが連続系 (液態或 は気憩 ー)には

その まま使 えない..

対相 関の dynamics 西 川 恭 治 (東大教 養 )

非平衡 賂力現 象の菊 池理 論で は ,系 の状態 変化 の道筋 を指定 す る path

parametersの選び方が重要 な ポイ ン トにな っているo 例 えば ,菊 池氏が

p-brass塑合金 の緩和理論 に用いた pair近 似で は ,path parAmeters

を指 定す る状態 変化 の素過程 として ,最近 鞍 pairの状態 変化 Jjみが選ばれ

ているが ,この近 似で は ,例 えば Curie点 の上で ,長距 離秩 序 寵の みな ら

ず短距 線秩 序 蜜 も亦 指数 函数 的緩和 を示 す零 牢 な.るo これ は ,(短距 離秩 序

蜜の緩和 は元来 マル コフ過程 として顧 扱えない とい う批判 は さておし豆 も )

現 象論か らえ られ る一 般 的結果 - 指数 函数 的援和を示 す 刀は一般 に ある加

算 的不 変 量の フ- 1)エ成分で あって ,短足巨離秩序萱 の如 き局所 的な量で はな

い- と矛盾す る(. この矛 盾は ,素過程 として一般 に任意 aj拒宮笠離れ た対相

関の状態 変化 の全 株を選ぶ 車に よって解 消 され るn 一方 ,Curie点 近傍 に

於 ける援和現 象の異 常性 は 一,粒 子問の長野 経相 関に よってい る,, これ は叉 ,

長距 離相関 の援和が Curie点近 傍で遅 く.な る車 と㌍係 Lでい る,, この後の

専 実は ' Curie点近傍 で は '長距離相 野E=,緩 和過程 を ,菊池理 論 に ある よ

うに 'マ}L,コフ過程 とし て願扱 って よい車 を蚤味 してい る, この よ うな観点

か ら ,長距離対相関の緩和 現 象 を ,菊池理論 に従 っ て解析 してみ た,, 但 し ,

変分法を使 うのは困難 な ので ,kineti_Cな琴論で満足 す る零にす る,,そo)
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