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Abstract

従来,量子系の性質を調べる際には,注目する系+結合する無限自由度系 (熱浴)などを

導入し計算を進めることが多かった｡ここでは,少数自由度の閉じた量子系の中で不可逆現象

を引き起こす単純なモデルとして,有限個の調和振動子と相互作用する一次元ランダム系を使

い,シミュレーションの結果を示す｡

1 序

入射した電子がランダムに分布した不純物に散乱される-電子問題を考える｡簡単のため一

次元または,擬一次元系とするO ランダムな多重散乱による干渉効果が局在を誘発し,電子の

伝導性は低下する[1,2]｡もし,外場により加速された電子の伝導に定常状態が実現するため
には,考えている系内に散逸が存在しなければならない｡そこで,全系-注目する体系+相互

作用する外系と見なし,注目する体系のもつ性質を取り扱 うという様々な手法が用いられて

いる｡電気伝導の計算においても,線形応答理論は全系に混合性を仮定しているし,ランダウ

ア-公式は接触した外系での急激な散逸を仮定している｡また,相互作用する外系の自由度を

無限自由度の調和振動子系 (量子ランジュバン方程式に対応する)として,この自由度分を積

分し有効作用を求め,散逸のある量子系として取り扱 う手法も広く用いられている[3,4]｡こ
れらは,いわば開いた量子系を取り扱い散逸の効果を含めていることになる｡

これに対し,我々が考えたいのは,閉じた量子系における散逸の問題である｡ 具体的には,

一つの閉じた量子系として有限個の調和振動子と相互作用する一次元ランダム系を考え,系内

で散逸的定常状態が実現するか否かや,局在と散逸的定常状態がどのように関わっているか

等を探ることである.一般的に言えば,完全な時間反転対称性をもつ閉じた量子系がどのよう

にしてその記憶を散逸し,対称とする系に不可逆性を生みだすのか,そのメカニズムを明らか

にすることが目標である｡そのための一つの有望な候補は,この量子系における散逸の起源を

カオスに求めることであるが,ここではこれに関する議論はしない [5,6]｡

そこで,本稿は散逸につながる不可逆的エネルギー輸送を-電子系+格子系 (高々2また

は3自由度系)において,数値計算により実現させた結果の報告である｡またこの不可逆的エ

ネルギー輸送を生じさせる条件を,モデルの構成とシュミレーションを通して議論した｡より

詳しい計算結果の中身や考察については,出版予定の論文 [7】を参照されたい｡この報告の内

容は,池田研介氏との共同研究にもとづいている.

12001年 1月 第 9回 ｢非平衡系の統計物理｣シンポジウム｡ 初稿には計算結果の図を多数含んでいたが,急きょ

5ページに短縮することになりその多くを省いた｡詳しくは､文献【7】を見てください｡
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2 モデル

閉じた量子系 (自励系)を考える｡これは,有限個の調和振動子と結合した一次元ランダム系

Htot-Hel+Hrh+Hmtとする[8】｡ハ ミル トニアンの各項は次のように与えられる0

∧｢ ∧r

HeL(i) - ∑ 恒>V(n,i)<nI+∑(恒><n+1回 n+1><nF)･ (1)n=l n

Hph - 善(響+響), (2)

N M
Hint - ∑ ∑(Fn>V(n)<nI)b膏 ,･ (3)

n-1J-1

ここでbj は結合強度を表す定数である｡HpんはM → ∞ で連続スペク トルを持つときには,

通常の熱浴として機能することになる｡また,その調和振動子が高励起状態にあるという条件

の下で,その振動子と同じ振動数の時間に依存した外摂動が加わわった非自励系と等価であ

ることも注意すべきである[5,8]｡実際の計算においては,数値計算における制限のみならず
いくつかの興味深い観点から,幾つかの調和振動子を外摂動で置き換えたモデルを扱 う｡その

シュレーディンガー方程式は次式で与えられる｡

at
N A,(

+∑ ∑ b,V(n)(I,
n-ii-1

,u

- tF(n+1,(qj),i)+qt(n-1,iq,),i)+〈∑
J-1

L,

' V'n)ll'義 吉cos'oLf+al'])軌 tq,),i)･ '4)

ここで,V(n)はランダムなサイ トエネルギーである｡b,(-b‖ま結合強度,Eは摂動強度と呼ぶ
ことにする.また,(LJ,)及び叩,)は0(1)で全て互いに非整数比の振動数,αtはランダムな位

相である｡今回の数値計算では〟 -0,1とエ-0,1,2,…,の場合を示す｡

3 非自励系における結果

非自励系 (〟 -0)での量子拡散における結果を簡単にまとめておく｡この規則的摂動が

加わった一次元ランダム系における波束の量子拡散についての詳 しいことは,文献 【9,10,11]

を参照されたい｡

･単色摂動の場合(L-1)‥無摂動の場合の指数関数的局在の局在長をこえて拡散するが,
長時間ではこの拡散は抑圧され止まる傾向をもつ ｡

･多色摂動の場合 (〟 ≡2)の場合:数値計算の範囲では,特異拡散的振る舞いが持続され

る.この特異拡散の拡散指数α(<n2>∝ta)は摂動としての振動数の数M,またその
強度 亡が大きくなるにつれて,正常拡散 (α-1)に近づく｡この拡散は時間,空間による

ダイナ ミカルなス- リング則に従 う｡

･電子の拡散が起こっている間のフォノンモー ドが得るエネルギー <EJ> は あるレベ

ルで振動する｡つまり,本質的にエネルギー移動はない｡これは,もともと電子の初期状

態 (申(i-0)-6Tl,O)が,全てのエネルギーが均等に関与して作られていてほぼェネル
ギー零であることを考慮すれば当然といえる｡
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結局,一次元ランダム系における局在は (確率的でない)コヒーレン トな外摂動に対して,

不安定であり,非局在化し拡散的広がりをする｡この様にして広がった状態を動的非局在状態

とよぶ｡この動的非局在状態が不可逆性または散逸などの性質を内包している可能性を次節

でみる｡

4 不可逆的エネルギー移動

前節における,コヒーレントな外摂動としてのモー ドの一つを陽な内部自由度 (調和振動子)

に置き換えるとどうなるであろうか｡つまり,モデル (4)において,〟 -1とした系を扱 う

ことになる｡電子系とこの内部自由度間のエネルギーの移動を調べ,不可逆的輸送がおこる条

件を探ろう.そのために,初期状態としてまず - 一次元強結合モデルのランダム系を局在した高

励起状態 (le>)に用意 し,内部自由度の調和振動子を基底状態 (lg>)に,結合した系の状態
(申(i-0)-le>㊤lg>)の時間発展を行い,電子系のエネルギーEel(i)-<申(i)IHe庸 (i)>

フォノン系のエネルギーの時間変化 Eph(i)-くせ(i)IHp最中(i)> をモニターする｡この節の

内容についてより詳しいデータや説明は[8,7]を参照されたい｡

有限個の振動数で特徴付けられるコヒーレント摂動を外部から加えた場合(L>_1),つまり

局在が解けた状態 (動的非局在状態)に, 基底状態にある一個の調和振動子を結合(M -1)

させ,エネルギー移動を調べる｡図 1は単色摂動でその摂動強度を変えた場令 ,図2は摂動強

度を一定に保ち色の数を増した場合である｡いずれの場合も,不可逆的エネルギー移動が生じ,

電子系が殆ど零エネルギ｣ こなるまで十分に緩和していることがわかる｡その緩和の速さは,

摂動強度が強いほど,また色数が多いほど速い｡さらに,エネルギーの有限効果が利いてくる

までは,非局在状態から調和振動子-準定常的なエネルギー移動が生じていることも確認でき

る｡この準定常的流れは局在電子状態の拡散 (実空間での緩和)とも強く関わっていること

がわかる｡結合強度や摂動強度が大きいほどェネルギー増加の割合は大きくなっている｡ 電

子系のエネルギーがほぼ零に緩和した平衡状態は,全ての電子の固有状態に対しほぼ等重率で

分布したものである｡電子の自由度と調和振動子の結合 Hintの形を変えてもエネルギー移動

に関する定性的性質は変わらないことも確認した｡

5 内部自由度の状態

さて,初期時刻に基底状態に用意され電子系からエネルギーを得た調和振動子の状態はどうなっ

ているのであろうか｡図9に典型的な場合のフォク空間におけるフォノン分布の時間変化を示

す.指数関数的分布を示していることがわかる｡つまり, I<可申(i)>l2∝exp仁n/kBT(i))
の様に時間に依存した ｢温度｣で特徴づけられる (通常は熱平衡状態であらわれる)ボルツ

マン分布が実現しているとみなせる【121｡
特に,結合強度や摂動強度が大きく,不可逆的エネルギー移動が生じ十分緩和する場合ほ

ど,この分布がボルツマン分布で近似される様にみえる｡(もちろん,ノイズを加えた場合も

きれいな分布が実現する｡)この温度の上昇はエネルギーの増加に対応 しており,ほぼ線形で

ある｡

このように,非可逆的エネルギー移動と温度の実現は熱浴との接触の無いこの量子系のなか

に自発的に生成された,確率的現象の両面になっている｡もちろん,プロツホ状態に対しては,

(確率的摂動を加えた場合以外には)このようなボルツマン分布や温度の実現はみられない｡

6 まとめと課題

不可逆的なエネルギー移動を,高々2または3自由度の有限量子系(M -1,L-1)にみい

だされた｡また,準定常的エネルギー移動が生じているとき,テス トモー ドのフォノン分布関
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数は時間に依存する ｢温度｣で特徴づけられるボルツマン分布を示す｡この動的非局在状態の

性質については,さらに詳しい数値計算または解析的に特徴づけるための方法が必要である｡

さらに,高エネルギー状態におかれた局在電子が基低状態におかれた調和振動子と相互作

用し,不可逆的エネルギー緩和を生じるために加えなければならない調和振動子の数(〟 -2)

が,3節でまとめた非自励系に動的非局在化が起こる条件(M-0,L≧2)と対応 している｡
また,電子から振動子-の定常的エネルギーの流れが生じているときのみ,局在電子が拡散的

に広がっていく｡

我々が行ったのは純粋状態の時間発展のシミュレーションであった｡従って,ナイーブな

意味では全系におけるエントロピーの増大は全く存在しない｡しかし,数値計算で我々が得た

ように,動的非局在状態は系に不可逆性を起こしあたかもエネルギーを ｢熱｣に転化するよう

な潜在的 ｢散逸性｣を備えていることが期待される｡これらの量子状態を特徴付けるために

は,｢量子系における複雑さ｣の定義のような新たな尺度が必要とされる0
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図 1:ランダム系に単色の外摂動が加わった
場合〟-1,エ-10
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図2‥ランダム系に多色の外摂動が加わった
場合M-1,L≧2,E-0.40


