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非平衡統計力学における緩和法とTCLE法

富山商船高専 佐伯 瑞彦

(2001年 11月22日受理)

非平衡統計力学において､熱浴と相互作用している量子系の外場に対する応答係数を求める方法

として､久保公式を熱浴を含めて計算する方法 (｢緩和法｣という)と外場を含む時間非畳み込み

型 (TCL型)な運動方程式からアドミッタンスを求める方法 (｢TCLE法｣という)がある｡

この二つの方法の関係を解析的および数値的に調べた結果を報告する0

1 はじめに

非平衡統計力学において､熱浴と相互作用している量子系の外場に対する線形応答の応答係数

(ア ドミッタンス)を求める方法として､久保公式 【1】を熱浴を含めて計算する緩和法と筆者が提

案するTCLE法 【2日51(methodofもime-⊆onvolutioniessequationswithextemaldrivingterms

の略)がある｡緩和法の従来の方法 (以下､｢従来の緩和法｣という)では､久保公式における相

関関数または応答関数を緩和理論によって求めるとき､考えている量子系と熱浴の初期状態とし

てデカップルさせた形 (decoupledinitialcondition)を用いる[6日8]｡久保公式は系と熱浴の熱平

衡状態を初期条件 (thermalequilibriuminitialcondition)として導かれているので､decoupled

initialconditionを用いると系と熱浴の初期相関の効果が無祝される｡更に､緩和法が尖鋭化極限

(熱浴の相関時間零極限 (Tcう 0))【91または系と熱浴の弱結合極限 (Van Hove極限)【10】におい

て用いられるとき〔61【8ト 熱浴から系-盛り返す記憶効果が無視される｡TCLE法は外湯を含む

TCL型な運動方程式からア ドミッタンスを直接求める方法で､方程式の中に含まれる外場と熱浴

の干渉項が初期相関の効果と記憶効果を表す 【2日51｡
この解説では､緩和法とTCLE法のアドミッタンスの関係を解析的に調べ､TCLE法におけ

る干渉項が表す初期相関の効果と記憶効果はア ドミッタンスにどのような効果を与えるかを､大き

さ1/2の量子スピン系について数値的に調べた結果を報告する｡熱浴は量子的に扱 う｡

第2節では､緩和法とTCLE法のアドミッタンスの一般形を導き､その関係を議論する｡第3

節では､大きさ1/2の量子スピン系について二つの方法による横方向帯磁率を数値的に比較し､

干渉項が与える効果を議論する｡

2 緩和法とTCLE法のア ドミッタンスとその関係

この節では,熱浴と相互作用している量子系を考え､外湯に対する線形応答の応答係数 (ア ド

ミッタンス)の一般形を､緩和法とTCLE法とによってそれぞれ求めて､解析的に比較する｡
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2.1 緩和法によるアドミッタンス

緩和法は､量子系とそれと相互作用している熱浴を考え､熱浴変数を消去することによって系の

物理量の相関関数または応答関数を求め､久保公式 【1】を用いてアドミッタンスを計算する方法で

ある｡ここでは､筆者によるアドミッタンスの一般形の導出法を紹介する[41剛111｡量子系と熱浴

のハミル トニアンを次のようにおく｡

～-713+7LsB+7iB. (1)

7isは(量子)系のハミル トニアン,7iBは熱浴のハミル トニアンで､7is｡は系と熱浴の相互作用 (ハ

ミル トニアン)とするO全系(量子系と熱浴)の密度演算子pT(i)fまリュ-ビル方程式

(a/dt)pT(i)--(i/A)桝,pT(i)】≡ - iLpT(i) (2)

を満たす.ここで､Lはハミル トニアン(1)に相当するリュ-ビリアンであるO系の物理量Aに対

して､次の演算子を考える｡

Å(-i)-pT(0)(e~iLtA) or (e-iLtA)pT(0). (3)

FTr(0)は系と熱浴の初期状態で､熱平衡状態とする｡

pT(0)-I(7i)≡exp(-β71)/Tr(exp(-β71))･ (Tr - trtrB) (4)

このとき､演算子A(-i)は次の方程式を満たす.

(a/dt)Ji(-i)--(i/a)lu,A(-i)]--iLA(-i).

熱浴変数を消去するために射影演算子P,Qを導入する｡

p-pBtrB, Q-1-7> trBpB=1.

(5)

(6)

ここで､pBは熱浴の時間に依存しない密度演算子とする(LBPB-0)0

方程式(5)はリュ-ビル方程式 (2)と同様な形をしている｡文献 【121でなされたように射影演算

千(6)を用いて時間非畳み込み型 (TCL型)な方程式を導く｡結果は次のようになる【12]｡

(a/dt)PA(-i)- -iPLPA(-i)-iPL(0(i)-1)PA(-i)

-iPLO(i)exp(-iQLQi)QA(o),

ここで0(i)は次のように定義される[12]｡

o(i)-(1+iLtdTeXP(-iQLQT)QLPexp(iLT)〉-1･

(7)

(8)

方程式(7)は､射影演算子 (6)によって､演算子

a(-i)-trBA(" )-trBPT(0)(e~iuA) or trB(e~iLtA)pT(0) (9)

に対する次のTCL方程式になる｡

(a/dt)菰(-i)ニーiLsa(-i)+C(i)a(-i)+I(i),
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ここで､系と熱浴の衝突演算子C(i)と非斉次項I(i)は

C(i)ニーitrBLsBI0(i)-1)pB≡ - i(LsBiO(i)-1))a,

1(i)ニーitrBLsBC(i)exp(-iQLQt)QA(o),

であり､系のエネルギーに系と熱浴との相互作用の一次の繰り込みをした.

us→ us+(7is8)ら==与7is,

7isB-1 7isB-(usa)8=⇒ 7isB･

方程式(10)は文献【121で導出された系の縮約された密度演算子(reduceddensityoperator)に対す

るTCL方程式に相当する.系と熱浴の初期状態pT(0)[(4)]をデカップルさせた初期状態pT(0)-

p(0)pBで近似すると､I(i)-0となるので､非斉次項Z(i)は系と熱浴の初期相関の効果を表す項

である｡方程式 (10)は形式的に次のように解かれる｡

軒 t)- exp-仁iLstILtdTC(T))"0)

･LtdTeXP-仁iLs･(i-T)IftdsC(S))I(T)･
これを久保公式 【1】に代入することによって､ア ドミッタンスが次のように求められる｡

x;,･(W)-孟上∽ dtTrleiLtAi,Aj]h(0)eiut-呈上∞dtTrAile-iLtAj,PT(0)]ei-i,

-孟r dttrAieXp-〈i(W-Ls)i+LtdTC(T))【Aj,P(0)]

･主上∞dtLtdTtrAieXp-(i(W-Ls)(i-T)I/,tdsC(S))
xtrBLsB0(T)exp(-iQLQT)QlA,･,pT(0)ieiuT,

ここで､

p(0)-trBPT(0)-trBf(刀).

(15)

(16)

(17)

ア ドミッタンス(16)は､緩和法を熱平衡初期条件 (4)のもとで用いて得られたア ドミッタンスの

一般形の一つである.ア ドミッタンス(16)の第一項は､デカップルさせた初期条件pT(0)-p(0)pB

のもとでの緩和法 (従来の緩和法)を用いて得られるア ドミッタンスであり､第二項は系と熱浴の

初期相関による項である｡

TCL方程式(10)において系と熱浴の相互作用の2次までの摂動近似をすると､方程式(10)は

次のようになる[3侶1日12]｡

(d/dt)a(-i)--iLsa(-i)+C(2)(i)a(-i)+I(2)(i),

C(2)(りニーLt

with

(18)

dT(Ls｡e-iLoTLsBeiLoT)8, (Lo- Ls+ LB) (19)

I(2)(i, - itrBLsBe-iLotLpdβ′i2sppSBp:宏諾 鈷
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ここで､

ps-exp(十β7is)/triexp(-βus)).

このとき､久保公式【1】よりア ドミッタンスは次のようになる【11】｡

x=,･(W)-孟L∞dttrAieXp-〈i(W-LS)i+LtdTC'2'(T))lA,,p(0)]
一主上∞dtLtdTtrAieXp-〈i(W-S)(i-T)･/TtdsC(2)(S))

(21)

dP'trBLsBe~iLo'pBlA,,,ps7isB(-ihβ′)】eiwT (22)

第-項はデカップルさせた初期条件のもとでの緩和法 (従来の緩和法)を用いて得られるアドミッ

タンスであり､第二項は系と熱浴の初期相関による項である｡

系と熱浴の相互作用 7is｡が演算子の完全系tukVh)(ukは熱浴の演算子,vkは系の演算子)で

7isB-∑gkukVk (23)
h

と展開されるとき (gkは系と熱浴の結合定数),非斉次項∫(2)(i)は

I(2,(i,覇 gkglLpdPIclk(-i-ihP,,lvk,(2S(V等-ptslv,tF_pt''_霊pu] (24,

となる｡ここで､vk(i)-eXP(iLst)vk, A(i)-exp(iLst)Aであり､又､Chl(i)は熱浴の相関関

数である｡

Chl(i)-trBuk(i)ulPB , uh(i)-exp(iLBt)uk･ (25)

非斉次項∫(2)(i)は(24)より､熱浴が素早く減衰する(相関時間Tc10)極限 (尖鋭化極限)【9】に

おいて0になり(I(2)(i)ぅ 0)､従って､この極限においては､緩和法をデカップルさせた初期条件

のもとで用いてよいことがわかる｡

減衰が大-ん素早い(相関時間㌔10)熱浴の場合､方程式 (18)は

(a/dt)a(-i)--iLsa(-i)+a(2)a(-i), (Tc1 0) (26)

with

C(2)-C(2)(∞ )ニーL∞dT(LsBe~iLoTLs｡eiLoT)｡ (27)

となる｡これは系と熱浴の弱結合極限 (vanHove極限)【10】において得られる方程式である｡方

程式(26)の形式解

ゐ(-i)-exp(-iLst+C(2)i)a(o), ('C十0)

より､アドミッタンス鳴(W)は次のようになる【4][51｡

x;,･(u)- x.諺(W)-(i/A)trAi(i(Ls-W)-C(2))~1tA,･,p(0)]･
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2.2 TCLE法によるア ドミッタンス

TCLE法は､量子系とそれと相互作用している熱浴および外場を考え､熱浴変数を消去するこ

とによって方程式を時間非畳み込み型 (TCL型)に導いて[2日4]､外湯に対する応答係数を直接

求める方法である｡全系のハミル トニアンを次のようにおく｡

TtT(i)-us+718+7isB+Tt｡xt(i)-7io+USB+Next(t)-71+next(i)･ (30)

ここで､7iext(i)は系と外場との相互作用ハミル トニアンとし､他は前節のハミル トニアンと同じ

とするo外場は初期時刻t-0に加えられるとするo全系(量子系と熱浴および外場)の密度演算

子pr(i)はリュ-ビル方程式

(a/dt)pT(i)--(i/A)luT(i),PT(i)]≡ - iLT(i)pT(i) (31)

を満たす｡ここで､LT(i)はハミル トニアン7iT(i)に相当するリュ-ビリアンである.密度演算子

pT(i)を外場について次のように展開する｡

pT(i)-PTO(i)+pTl(i)+pT2(f)+-･ (32)

外場について0次の部分pTO(i),1次の部分 pTl(i)は次の方程式および初期条件を満たすO

(d/dt)pro(i)- -iLfTro(i); PTO(0)-pT(0), (33)

(a/dt)pTl(i)--iLpTl(i)-iLextpTO(i); PTl(0)-0･ (34)

方程式(34)から射影演算子 (6)を用いて熱浴変数を消去することによって､時間非畳み込み型 (T

CL型)な方程式を導く｡結果は次のようになる[2日3】｡

(a/dt)PpTl(i)ニーiアL7>pTl(i)-iPL(0(i)-1)7>pTl(i)

-Lt
dTPLO(i)exp卜 iQLQ(i-T)]QO-1(T)Lext(T)exp(-iLT)pT(0)

-i7)Lext(i)PTO(i)･

ここで､0(i)は(8)で与えられ､(33)の形式解

pTO(i)-eXp(-iLt)pT(0)

(35)

(36)

を用いた｡方程式 (35)は射影演算子 (6)によって､pl(i) [-trBPTl(i)]に対する次のTCL型な

運動方程式になる｡

(a/dt)pl(i)--iLspl(i)+C(i)pl(i)+D(i)-iLext(i)po(i), [po(i)-trBPTO(i)】(37)

ここで､系のエネルギーと系一熱浴相互作用の一次の繰り込み(13)(14)をした｡方程式 (37)にお

いて､C(i)は(ll)で与えられた系と熱浴の衝突演算子であり､D(i)は外場と系一熱浴相互作用と

の間の干渉による項で ｢外湯と熱浴の干渉項｣と呼び､次の形に書かれる剛3]｡

D't'-｣tdTtrBLsや expl-'QLQ't-T']Lext̀T)Qexp'-iLT'pT'0'

･LtdTtrBLsBT二軒 Xpl- iQLQ(i-T,･E(T)Le丈t(T)exp(-iLT)h(0,,(38)
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with

∑(i)-1 - 0~1(i)ニーi
･Lt

dTeXP(- iQLQT)QLsBPexp(iLT)･ (39)

干渉項 (38)の第-項は系と熱浴の初期相関の効果を表す項であることが､次の考察からわかる｡

系と熱浴の初期状態pT(0)が熱平衡状態f(7L)【(4)】のとき､

Qexp(-iLT)pT(0)-Qf(7i) for pT(0)-I(71) (40)

となるが､伽(0)をデカップルさせた初期状態p(o)pBで近似するlf(7t)-p(0)pB]と､Qp(0)pB-0

より､上式(40)従って干渉項 (38)の第一項は0となる｡干渉項 (38)の第二項は､方程式 (35)を

TCL型に導く際に記憶効果を繰り込むとき生じる項で､熱浴から盛り返す記憶効果を表す項であ

る[2】[3】｡方程式(37)の右辺第四項は系が外場から直接受ける効果を表す項である｡

方程式(37)は形式的に次のように解かれる｡

pl(i,-LtdTeXp+ iLs･(i-T)･I dsC(S))(D(T)-iLext(T)po(T))･ (41)

このとき､系の物理量Aiの期待値の外場について一次の部分は

△ 1(Ai(i))-trAiPl(i), (t>0) (42)

で与えられる｡系と外場との相互作用uext(i)が

uext(i)--∑A,･Fj(i)--∑∑A,･Fj(W)e-iut-∑7iext(W)e-iui, (43)i )w w

と展開されるとする (Ajはc数の力FJ･(i)に共役な物理量)と､アドミッタンスxij(u)はtぅ∞
において次のように定義される[1偶｡

Al(Ai(i))-trAiPl(i)-∑∑xi,I(W)Fj(W)e~iut (i→∞) (44)
3 (〟

この方法では､(42),(44)が得られれば過渡応答および定常応答を議論することができる｡

TCL方程式(37)において系と熱浴の相互作用の2次までの摂動近似をすると､方程式(37)は

次のようになる[2】[3日5】｡

(a/dt)pl(i)ニーiLspl(i)+C(2)(i)pl(i)+D(2)(i)-iLext(i)po(i). (45)

上式において､衝突演算子C(2)(i)は(19)で与えられる｡干渉項D(2)(i)の形は初期条件に依存す

る【2】[31【5】｡熱平衡初期条件 (4)の場合､干渉項は次の形をとる｡

Di21(i)-
∫

-
山T

d
了

ム
dP'trBLsBe-iLo'Lext(i-T)p(0)pB7is｡(- ihβ′)

-iLtdT l
dstrBLsBe-iLoTLsBeiLo(T-a)Lext(i-S)p(0)pB. (46)

ここで､p(0)は(17)で与えられる｡系と熱浴変数をデカップルさせた初期状態

pT(0)-p(0)pB; P(0)- trBPT(0)-trBf(TL),
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の場合､干渉項は次の形をとる｡

Dt2g(i)-illdTL T
dstrBLs,e~iLoSLext(i-S)eiLo(S~T)LsBP(0)pB

J tdTl dstrBLsBe-iLoTLsBeiLo('-9)Lext(i-S)p(0)pB. (48)

方程式(45)の右辺第四項の中のpo(i)には､系一熱浴相互作用の2次の項だけでなく高次の項も含

ませておく｡干渉項(46)と(48)の記憶効果を表す第二項は同じ形であるが､初期相関の効果を表

す第-項の形は異なる｡ところが､極限t十 ∞ において､両干渉項の第一項従って両干渉項は一

致する【51｡このことは､過渡応答を論ずる場合は初期条件として (4)を用いるか (47)を用いるか

で結果が異なる (と思われる)が､定常応答 (t1 ∞)を論ずる場合は熱平衡初期条件 (4)を用い

てもデカップルさせた初期条件 (47)を用いても同じ結果になることを意味する｡

次に､方程式(45)の極限t十 ∞ での形式解から定常応答のアドミッタンスの形を導く.熱浴の

相関時間が有限の場合を考え､系と外場との相互作用 (43)に対して方程式 (45)の定常解を

pl(i)-∑pl(W)e-tut, (i→ ∞) (49)
W

の形におく｡方程式(45)の中のpo(i)i-trBPTO(i)]は､外場がない場合､熱平衡初期条件 (4)のと

きはtrBf(71)に等しく､デカップルさせた初期条件 (47)のときは､系と熱浴の状態はtう ∞ の

極限において熱平衡になることを考えると､極限tぅ ∞ においてtrBf(～)に等しい.つまり､

po(i)-trBf(刀)-p(0). (t十 ∞) (50)

方程式(45)が極限t十 ∞ においても成立するとすると､､pl(W)は次の方程式を満たすO

-iupl(W)--iLspl(W)+C(2)pl(W)+D(2)(W)-iLext(LJ)p(0). (51)

ここで､衝突演算子 C(2)は(27)で与えられ､干渉項 D(2)(W)は

D(2)(i)-∑D(2)(W)e~iut,
LJ

(t1 ∞) (52)

によって定義される｡但し､(49)(52)の振動数Wについての和は､(43)(44)のWと同じ振動数に

ついての和とする｡干渉項 か(2)(〟)の形は､(46)と(48)から同じ結果が得られるが【5]､後の引用

のためこつの表式を記しておく｡

Di21(u)-L∞dTLβdβltrBLsBe-iLo,Lex"u)p(0)伽 瑚 -ihP,)eiu,

-iL∞dTl

DgA(u)-iL∞dTl

dstr｡LsBe~iLoTLsBeiLo(T-a)Lext(W)p(0)pBeius, (53)

dstrBLs｡e~iLoaLext(W)eiLo(S~T)LsBP(0)pBeiws

-iL∞d,(

方程式 (51)より､pl(W)の形式解が

dstrBLsBe-iLoTLsBeiLo(T-a)Lext(W)p(0)pBeius (54)

pl(W)- (i(Ls-W)-C(2))~1(-iLext(W)p(0)+D(2)(W)), (55)
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と得られ､これと(44)(49)よりアドミッタンスの形は

xi,･(u)-trAi(i(Ls-W)-C(2))~1((i/A)lA,･,p(0)】+D5･2)(u)),

となるo上式のD,(･2)(u)も､後の引用のため二つの表式を記しておく｡

D5･;'E(u)--㍊∞a,Lβ

･iL∞d,(

(56)

dβ′trBLsBe-iLo'pBlA,.,p(0)7is｡(-ihβ′)】eiuT

dstrBLsBe~iLoTLsBeiLo(T-S)pBlAj,P(0)]eius, (57)

D52D'C(u)-一芸L∞dTl dstrBLsBe-iLoSlAj,eiLo'8-T)LsBP(0)]pBeius

･呈上∞dTl dstrBLsBe-iLoTLsBeiLo(T-a)pBlA,･,p(0)]eiuS (58)

もう一度述べると､p(0)が (17)で与えられるときに､干渉項 Di21(W)と城 (u),D5･2T)E(W)と

D5･2,)｡(u)は､それぞれ､系一熱浴相互作用の2次のオーダーまでで一致する【51｡

D箆(W)-DEB(u); D5･i)E(u)-D5･B)｡(u)･ (p(o)-trBf(～)) (59)

2.3 アドミッタンスの関係

緩和法によって得られたア ドミッタンスとTCLE法によって得られたア ドミッタンスを､TC

L方程式における系一熱浴相互作用の2次摂動の範囲で比較する｡先ず､緩和法によるアドミッタ

ンス(22)はTCLE法によるア ドミッタンス(56)を含むことを示す 剛11】O穐 (W)[(22)]の第~

項を次のように書き直して､高次の項を残しながら展開する｡

(x;,･(w)[(22)】の第-項)

-孟L∞dttrAieXp-(i(W-Ls)iIa(2,i･LtdT (a(2)(Tト C'2'))[A3･7P(0)],

-;f

呈上
00

dttrAieXp(i(W-Ls)i+C(2)tlexp←
(Lt

dT eXpt-i(u-Ls)T-a(2)T)

･(C'2)(T)-C(2')exp(i(W-Ls)T-C'2)T))[Aj,P(0)],

dttrAieXpii(u-Ls)i+a(2)tllAj,P(0)]

･需∞dtLtdT/T∞dstrAieXp((i(u-Ls)+C(2))(i-T))trBLsBe-iLosLsBeiLoSPB

xexp((i(W-Ls)+C(2))THA,･,p(0)]+･･･,

-(i/A)trAi(i(Ls-W)-C(2)r l【A,･,p(0)】

･孟r d,r dstrAi(i(Ls-u)-C(2))-itrBLsBe-iLosLsBeiLosp｡

×exp((i(W-Ls)+C(2))T)lA,･,p(0)】+- ,

-(i/a)trAi(i(Ls-W)- C(2)r llAj,P(0)]

･孟L∞dT l dstrAi(i(Ls-u)-C(2')-1
×trBLsBe-iLoTLSBeiLo(TIS)pBlA,･,p(0)】eiuS+･-
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上の展開は､緩和法によるア ドミッタンスxij(W)[(22)】の第-項すなわちデカップルさせた初期条

件のもとでの緩和法 (従来の緩和法)を用いて得られるア ドミッタンスは､熱浴が素早く減衰する

(相関時間㌔→ 0)極限 (尖鋭化極限)【9】または系と熱浴の弱結合極限 (vanHove極限)[101にお

いて得られるア ドミッタンスx;3(W)[(29)】と､熱浴から盛り返す記憶効果を表す (TCLE法に

おける)干渉項巧2)(u)[(57),(58)】の第二項 (第二干渉項という)を含むことを示す [5】.つまり､

(塙 (W)【(22)】の第-項)

-x;3(u)+trAiii(Ls-W)-C(2))~1(secondterm ofD5･2)(u))+-･ (61)

同様に､埼 (W)[(22)】の第二項を次のように書き直して展開する【1110

(x;i(w)[(22)】の第二項)

--鳥∞dTJ∞dttrAieXp-((i(W-Ls)+C(2))(i1 )Iftds(C'2)(S)-C'2'))

･Lβ

差L∞ dTJ ∞

dβ′trBLsBe-iLoTpBlAj,PsusB(-ihβ′)】eiuT,

dttrAieXpf(i(uTLs)+a(2))(卜 T))

･Lβ
dP'trBLsBe~iLoTpBlAj,Ps7isB(-ihβ′)】eiuT+ -･,

-trAi(i(Ls-W)-a(2))-1

･去L∞dTLβdP,
tr｡LsBe-iLo'p,lAj,Ps7is｡(-ihβ′)]eiuT+- (62)

上の展開は､穐 (u)[(22)】の第二項はp(0)-tr8f(71)のとき(57)(59)より･系一熱浴相互作用の

2次のオーダーまでで干渉項D52)(W)[(57),(58)]の第-項を含むことを示す 【11】｡つまり､

(x;,･(W)【(22)】の第二項)

-trAi(i(Ls-W)-a(2)I-1(firstterm ofDi･2)(W))+- (63)

このように､系と熱浴の初期相関による項であるx;i(W)の第二項は､同じく初期相関の効果を表

す (TCLE法における)干渉項の第一項 (第一干渉項という)を含むことがわかる｡

展開(61)および (63)から､緩和法によるアドミッタンスx;,･(W)[(22)】は､

x;,･(W)-x;,f･(W)+trAi(i(Ls-u)-a(2)I-1D5･2)(W)+･･･,

-trAi(i(LS-W)-C(2))-1((i/A)lAj,P(0)]+D5･2)(W))+- , (64)

と展開され､TCLE法によるアドミッタンスxi,･(W)[(56)]を含むことがわかる｡上の展開式や､

TCL方程式での2次摂動近似で得られた形 (22)と(56)との比較から､緩和法によるア ドミッタ

ンスの方がTCLE法によるアドミッタンスよりも多くの高次の項を含んでいることがわかる｡厳

密に計算できるならば､より多くの高次の項を含む方がより良い方法であるが､(22)を複雑な系や

多体系に適用することは一般に容易ではない (厳密な形である(16)については言うまでもない)｡

多体系については多くの場合､尖鋭化極限【9]またはvanHove極限 【10】において計算されており

(例えば､[8】)､それはア ドミッタンスx;3(u)[(29)】を計算することに相当するoTCLE法にお
ける干渉項は､その極限からのずれの効果すなわち初期相関の効果 (第-干渉項による)と記憶効

果 (第二干渉項による)を与える｡TCLE法によるア ドミッタンス (56)の方が､緩和法による

ア ドミッタンス(22)よりも高次の項が少ないだけ計算が容易であると思われる｡次の節では､干

渉項の効果や2次摂動近似の適用限界等について数値的に議論する｡
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3 ア ドミッタンスの数値的な比較

この節では､熱浴と相互作用している量子振動子系や大きさ1/2の量子スピン系について､緩

和法とTCLE法とによるアドミッタンスや横方向帯磁率を2次摂動近似の範囲でそれぞれ求めて

数値的に比較し､2次摂動近似の適用限界や干渉項の効果を議論する｡

3.1 2次摂動近似の適用限界

熱浴と非断熱的な相互作用をしている量子振動子を考える.振動子だけのハミル トニアン7is,振

動子と熱浴との相互作用ハミル トニアンu sB, 振動子と外場との相互作用ハミル トニアン7iext(i)
を次のようにとる｡

7ts-hwobtb,

7isB-hal(bβI+btB),

next(i)--hK(i)b十一hK+(i)a--∑ thK(W)bl+hK+(-W)b)e-iut
LAJ

田
川1
ー
mu
F
u

5

6

7

6

6

6

円
相川H-
iR

ntLu

ここで､a,bIは振動子のボーズ演算子,B,BIは熱浴の演算子で､91はその結合定数である｡又､

K(i)は外場に相当し､時間の c数関数とする.TCL方程式での2次摂動近似の範囲で､TCL

E法によるア ドミッタンスは次のようになる【5】[13]｡

xbbT(W)-

i+Z(W)

i(w o + 申 ′- W ) + 申 ''

ここで､

坤 )-(gf/
i)Lt

(68)

dT([BI(T),B(0)])Be-iuoT ; 申-中(∞)-中′+i申〝, (69)

Z(W)-912rdT"B(T),Blo)】)a(eれ eiuo,)/(- o)･ (70)

Z(W)は第二干渉項から出てくる項であり､このモデルでは第一干渉項はア ドミッタンスxbbT(u)

に寄与しない【13】｡従って､振動子と熱浴の初期相関の効果は結果に現れなく､熱浴から盛り返す

記憶効果だけが結果に現れる｡緩和法によるア ドミッタンスは次のようになる[5】｡

緑 W)-iL∞ dtexp(i(W-wo)i-･1tdTg･(T,)･ (71)

熱浴が素早く減衰する(相関時間㌔→ 0)極限 (尖鋭化極限)囲または系と熱浴の弱結合極限 (Ⅷn

Hove極限)[10]においては､上のアドミッタンスx;bT(u)は次のようになる｡

通 †(W)-i
L∞

dtexp(i(u-wo)i-iqrt)-

i(wo+申′-W)+中′′
(72)

熱浴を減衰が素早い部分系を含むボゾン型の熱浴として､その相関関数を次のように仮定する｡

(B(i)Bl(o))B-(BBT)BeXp(-iwBt-Tt), (73)

(Bl(o)B(i))a-(BIB)BeXp(-iwBt-Tt). (74)

wBは熱浴の特性振動数,Tは減衰定数で､いずれも実数で特にTは正とするO数値的に比較する

ために､次のスケールされた次元のないパラメーターを用いる｡

51-91/wo, 今-7/wo, aB-WB/u0.
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TCL方程式上での摂動項のオーダーは､2つの方法とも0(52/((1-bB)2+今2)1/2)である[5]｡51

-0･3,&8-0.5の場合について､上のアドミッタンス(68)(71)(72)を数値的に比較する.図1(a),(b)

にはアドミッタンスの実部,図2(a),(b)にはアドミッタンスの虚部が､それぞれ､今-1･0,0.6のと

き示されている｡このときの摂動項のオーダーは､今-1.0のとき0(0･08),千-0･6のとき0(0･115)

である.いずれの図においても､共鳴領域でxbbf(u)およびx;bT(W)がx;fbf(W)とずれているのは

干渉項 (このモデルでは第二干渉項)による効果であり､図から第二干渉項によって表される記憶

効果は共鳴領域でライン･シェイプを高める効果を与えることがわかる｡これは熱浴から盛り返す

記憶効果によって､振動子系のエネルギー散逸が共鳴領域で増加するからである｡更に図からわ

かることは､xbbf(W)はx;bf(W)と､今-1･0のときは殆ど一致しているのに対して､今=016のと

きは僅かにずれている｡これは､xbbf(u)よりx;む†(W)[(71)】に多く含まれる高次の項のためであ

り､摂動項のオーダーが約0(0.1)よりも小さいならば､TCLE法によるxbbf(W)に含まれなく

て､緩和法によるx㍍t(W)に含まれる高次の項は､結果に殆ど寄与しなく無視できることが図から

わかる｡これより､TCLE法の2次摂動近似の適用限界はTCL方程式上での摂動項のオーダー

が約0(0.1)以下である､とこのモデルから言える｡

3･2 量子スピン (S-1/2)の帯磁率

熱浴および外部磁場と相互作用している量子スピンS(大きさS-1/2)を考える. Z方向の

静磁場Ho中の量子スピンSのハミル トニアンを

7is--huoSz, (u0-7Ho) (76)

とおく (Tは磁気回転比)｡熱浴は､スピンSに作用する局所場であるB系とその周囲のR系とか

ら成ると仮定する【14日15】｡スピンSとB系との相互作用を

γsB--(hgl/2)(S+B_+S-B+)-hg2SzBz, (77)

とおく (Sj=-Sc j=iSy,B土-Bc 土 iBy)｡ここで､BはB系のエルミー ト演算子で､91,92

はスピンSとB系との結合定数であるO外場は Z方向の静磁場Hoとxy面上での回転磁場H(i)
(これを ｢外場｣という)

H(i)- (Hcosd)i,-Hsinut,0),

とであり､スピンSと外場H(i)との相互作用は

Ttext(i)--h7H(i)･S--(hT/2)【H-(i)S++H+(i)S｣,

- - (hTH/2)(S+eiut+S-e-iut),

(78)

(79)

となる.ここで､Hi(i)-Hc(i)土iHy(i)-ETexp(Tiwt)･外場H(i)は初期時刻t=0にかけ

られるとし､スピンSと熱浴の初期状態としてデカップルさせた状態

pT(0)-p(0)pB, lp(0)- trBI(71)】 (80)

を仮定する (ハミル トニアン71は(1)で与えられる)｡又､(B+)ら-(B-)B-0を仮定して､ハミ

ル トニアン(76)および(77)において､(13),(14)に相当する変換

uo→ ふ｡-W｡+92(Bz)a, Bz→ Bz-Bz-(Bz)a, (81)

をし､これによって変換されたハミル トニアンを新たに､それぞれ､Tts,usBとする｡このとき､

(7isB)A-0が成り立つ｡
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(a) (b)

図 1(a)千- 1･0,51-0･3,aB-0･5の ときの実部 woxbbf(u)I,uOXh,†(u)′,wok;fb†(W)′【51･

(b)千-0･6,51-0･3,G･8-0･5の ときの実部 uoxbbf(W)′,Wo光;ht(W)′,WoX誌†(W)′【5】･

I w/wo 2 0

(a)

l w/wo 2

(b)

図 2(a)千-1･0,51-0･3,aB-0･5の ときの虚部 uoxbbf(u)〟,Wok;bf(W)〟,uoX誌t(W)′′【51･

(b)千-0･6,51-0･3,a)a-0･5の ときの虚部 woxbbf(W)〟,WoXh,千(W)〟,uo戒 †(W)〟【5】･

-102-



非平衡統計力学における緩和法とTCLE法

TCLE法による横方向帯磁率 (transversemagneticsusceptibility)x+_(u)は､期待値 (S+)i

【-trS+p(i)]に対するTCL方程式のtJ ∞ における解を

(S+)i-(S+)ue~iut-(1/2hT)xー (W)LIe~iut, (七十 ∞) (82)

とおくことによって得られる (但し､初期値 (S+)0-0とした).結果は【14】

x+_(W)-2hT2
i(Sz)o+Z(u)
i(&O-W)+@'

(83)

ここで､

Z'W'-去L∞dT('912/4''～lB･'T'～,B-(0'"a'eiu'-～eiDoT'～
'922((1/2)(lBz(,),Bz(0)])a+(Sz)S(lBz(T)7Bz(0)]')a)(ei(u~bo'T-1))

/(W-ao), (84)

◎(i)-◎+-(i)+(1/2)◎zz(i); ◎-◎(∞)-◎+-+(1/2)◎zz, (85)

with

申十一(i)-(gf/4)
◎zz(i)-922

Lt

Lt
dT(lB+(T),B_(0)】+)Beia'oT; ◎+_-◎+_(∞), (86)

dT(lBz(T),Bz(o)】+)ち; ◎zz-◎zz(∞). (87)

Z(u)は第-および第二干渉項から出てくる項で､熱平衡初期条件(4)のもとで得られたもの【16】

と-敦することが示される【14】｡(SZ)Sおよび(Sz)Oは0(71g｡)までで次のようになる【14日16】｡

(Sz)5-trSzps-(1/2)tanh(βhao/2), (88)

(sz)0-trszp(o)-(1/2)tanh(βaa./2)+β2h2(4,+_可 ,_+)/〈4cosh2(βha･o/2)),(89)

上式のps,4,+-,4｣十は次のように定義される[14][16]｡

ps= exp(十β刊S)/tr(exp(十βus)),

*+_-(912/4P2)

*+ -(912/4P2)

Lβdβ,

Lβdβ′

(〟-p′)(B_(-ihP')B+(0))8e~P'hDo,

(β-β′)(B.(-ihP')B_(0))aeβ'hDo

緩和法による横方向帯磁率xr+_(山)を､文献 [7]のようにデカップルさせた初期条件で求めると､

一般式(22)における初期相関の効果を表す第二項がない結果が得られる｡結果は初期条件 (80)の

もとで次のようになる【14】｡

山 車 2ih,2(sz,oL∞dtexp(i(W-bo)i守 - )〉･ (93,

熱浴が素早く減衰する(相関時間㌔う 0)極限 (尖鋭化極限)[91または系と熱浴の弱結合極限 (van

Hove極限)[10】においては､上の帯磁率xl_(W)は次のようになる｡

xlf_(W)-2ih72(sz)0 dtexp(i(u-ao)i-中り -
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上の帯磁率xlf_(W)は､TCLE法による帯磁率xト (W)[(83)]において干渉項Z(W)がないもの

と一致している｡又､デカップルさせた初期条件で求めた緩和法による帯磁率xl_(u)[(93)]は､

記憶効果を表す干渉項の第二項は含むが､初期相関の効果を表す干渉項の第一項は含まないことが

示される【141｡但し､干渉項Z(u)の式(84)は第-項と第二項を合併して書かれており､ここで言

う ｢第一項｣｢第二項｣とは､文献[14]における式 (2･15)hHを除く]の第一項,第二項のことを

言う｡

(1)スピン型熱浴の場合

熱浴のB系がスピン型 (量子スピンβ;大きさβ-1/2)でR系の減衰が素早い場合を考える｡

B系だけのハミル トニアン7iBO,B系とR系との相互作用TtBRを､次のようにとる｡

7180--hbBOBz, (ゐBO-UBO+gR2(Rz)a) (95)

uBR--(hghl/2)(B+R_+B_R+)-hgR2Bz丘Z. (丘Z-Rz-くRz)a) (96)

ここで､RはR系のエルミー ト演算子 (R土-Rc士iRy),gal,gR2はB系とR系との結合定数,

(-)A-trR(-･PR)lpRはR系の密度演算子]oR系の減衰が素早い場合､B系の相関関数は次の形

になる[6日14】｡

(B十(i)B-(0))a-くB十B-)BeXP(-iwBt-71t), 【71-1/Tcl】

(B-(0)B+(i))8-(B-B+)BeXP(-iwBt- 71t),

(Bz(i)Bz(o))a-(Bz(o)Bz(i))8-(Bz2)｡exp(-72t), [72-1/Tc21

W8-ゐBO+◎i', 71-◎1, 72-2鶴+_,

-享 _I:I◎R+_=聖土
4 J

eR- OR+_+

with

dT(匝+(T),R_(0)】+)ReiLaBOT,

享!-:IdT くlRz(T),丘Z(o)1+)a.

tM"■1mu
lH-
H一
El
J一

7

8

9

9

9

9

hr■川-
iH相川Ⅶ川U
IHud

1日■.打nu

1.1■ー■nu

O

1

0

0

1

1

iR

iZⅧ相川U

(102)

71,72はB系の減衰定数(Tcl,TC2 はB系の相関時間)であるO(B+B_)a,くB_B+)a,(Bz2)Bは

(B+B_)8-trBB+B_pB-(1/2)(1+tanh(PhwB/2))+0(gal,gR22),

(B_B+)ら-trBB_B+pB-(1/2)(1-tanh(PhwB/2))+0(g孟1,9R22),

(Bz2)8-(Bz2)a-(Bz)≡-(1/4)(1-tanh2(βhwB/2))+0(gR21,gR22)･

と与えられる.このとき､◎+_(i)と◎zz(i)は､(86),(87)より次のようになるo

@+-(i)-
912(【B+,B_]+)a

4(71- i(&O-wB))
(1-exp(-71t+i(ao-wB)i)),

◎zz(i)-(2g22(Bz2)a/72)(1-exp(-72t)).

数値的に比較するために､次のスケールされた次元のないパラメーターを用いる｡

bi-gi/wo, 今i-Ti/wo, (i-1,2)

&｡-wB/wo, β-βhw.-hwo/(kBT).

51-52-0.3,今1-今2-0.5,&8-0.1,β-2の場合について､帯磁率(83)(93)(94)の実部を

図3に,x._(u)〟/U,xT_f)(W)〟/Wによって定義されるパワー ･スペクトル【171を図4に示す｡
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1 山/Uo2

図3 美都 uox.I(W)′/h72,W.xだ)(U)I/h72日51-52-0.3,ヤ1-号2-0･5,&8-0･1,♂-2日11】･

図4 パワー･スペクトル wo2x._(W)′′/h72W,W3xrlr_i)(u)〟/hry2U･,[51-5,-0･3,号1-号2-0･5,
品8-0.1,β-2日11】.

図3および図4において､冗+_(u)′,冗+_(u)′′/W からの､それぞれ xr+_(W)I,xr+_(u)〟/Uのず

れは､初期相関の効果を表す第-干渉項によるもので､図から第-干渉項は､小さい振動数の領域

(0<u/uo<～0.5)でパワー ･スペクトルのライン形を低め (abase)､共鳴領域で帯磁率の美都およ

びパワー･スペクトルのライン形のピークを僅かに高める (enhance)効果を生じることがわかる｡

又､xL (u)′,xr+_(LJ)′′/uからの､それぞれ xrl_(W)′,疋_(W)′′/Wのずれは､記憶効果を表す第

二干渉項によるもので､図から第二干渉項は､共鳴領域で帯磁率の実部およびパワー ･スペクトル

のライン形のピークを高める効果を生じることがわかる｡第-および第二干渉項による共鳴領域で

のライン形のピークの高まり (enhancement)は､ピークの高さの約 1/10で 無視できない｡又､

第-干渉項による､パワー ･スペクトル ･ラインの小さい振動数領域での下がり (abasement)は､

その領域でのライン形の高さの約 1/2で､やはり無視できない｡このように､第-および第二干

渉項は無視できない効果を生じることがわかる｡

(2)ボゾン型熱浴の場合

次に､熱浴のB系がボゾン型でR系の減衰が素早い場合を考える【151｡B系のボーズ演算子を

B,BIとして､B系の演算子Bに対して次の置換をする｡

B-→BI B+→BII Bz→BfB･

B系だけのハミル トニアンuBO,B系とR系との相互作用uBRを､次のようにとる｡

7180-hwBOBIB, Tl｡R-hgR(BIR+BET).
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ここで､R,RIはR系の演算子で､gRはB系とR系との結合定数とする.R系の減衰が素早い場

合､B系の相関関数は次の形になる【151｡

(Bt(i)B(0))8-(BfB)BeXP(iLJBt-71t), (112)

(B(0)BI(i))a-(BBt)BeXP(iuBt-71t), (113)
一■~ー 一一一■〉 ′一ー･′

(BIB(i)BIB(0))a-(BIB(0)BIB(i))B-(BIBBIB)BeXp(-72t), (114)

with

uB-UBO+鶴, 71-Tc-ll-申i', 72-Tt21-2gti', (115)

中R=-i
gR2I

0くつ

dT(【Rt(T),R(0)】)Re~iu80'- 鶴 +i申i/.

(BIB)a,(BBI)8,(BIBBIB)Bは

(BIB)a-trBBIBpB-1/(exp(βhuB)-1)+0(gR2),
(BBt)a-trBBBIpB-eXp(βhw｡)/(exp(βhwB)-1)+0(gR?),

(116)

(BIBBIB)a-(BIBBIB)a-(BIB)B2-exp(phw｡)/iexp(βhw｡)-1)2+o(gR?).(119)

と与えられる｡(84),(85),(89)で与えられる Z(u),◎(i),(Sz)Oは置換 (110)をして上の相関関数

を用いることによって計算される【15】｡数値計算のパラメーターは､(108),(109)で定義されるパ

ラメーターを用いる｡51-52-0.1,号1-今2/2-0.5,ゐB-0.3,♂-1の場合について､帯磁

率(83),(93),(94)の実部を図5に,x._(W)〟/W,xrf_f)(W)′′/Wによって定義されるパワー･スペク

トル 【17】を図6に示す｡

図5および図6から､x+-(W)I,x+-(u)〟/u からの､それぞれ xL (W)′,xl_(W)′′/Wのずれ

をもたらす､第-干渉項によって表される初期相関の効果は､スピン型熱浴の場合のように､小さ

い振動数の領域 (o<u/wo忌0.5)でパワー ･スペクトルのライン形を低め (abase)､共鳴領域で

帯磁率の実部およびパワー ･スペクトルのライン形のピークを僅かに高める (enhance)効果を生

じることがわかる｡又､図から xL (W)I,xL (W)〟/Wからの､それぞれ 疋_(W)′,xlf_(W)′′/W
のずれをもたらす､第二干渉項によって表される記憶効果は､スピン型熱浴の場合のように共鳴領

域で帯磁率の実部およびパワー ･スペクトルのライン形のピークを高める効果を生じる他に､小さ

い振動数の領域でパワー ･スペク トルのライン形を低める効果も生じることがわかる.第-および

第二干渉項による共鳴領域でのライン形のピークの高まり (enhancement)は､ピークの高さの約

1/8であり､パワー ･スペク トル ･ラインの小さい振動数領域での下がり (abasement)は､その

領域でのライン形の高さの約 3/5で､いずれも無視できない｡このように､第-および第二干渉

項はスピン型熱浴の場合と同様に､無視できない効果を生じることがわかる｡

3.3 干渉項の効果

前節で議論した量子スピンについて､第一干渉項および第二干渉項の効果の大きさについて議論

する｡(84)で与えられた干渉項 Z(u)を､第-干渉項 Zl(u),第二干渉項 Z2(W)によって

Z(W)-Zl(u)十Z2(u),
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図5 実部 uox.-(W)′/h72,U｡xT_f)(u)I/hT2日 51-52-0.1,号1-号2/2-0.5,a)B-0.3,

β-1日15】.

図6 パワー･スペクトル U.2x+_(u)′′/h72U,U.2xT_f)(W)〟/h72W;la1-52-0.1,号1-戟/2-0.5,
ゐB-0.3,β-1日 15】.

スピン型熱浴の場合､第一干渉項Zl(W),第二干渉項Z2(W)は､次のようになる【11】｡

Zl(W)-(9至/8)【tanh(βhu,/2)-tanh(βha･o/2)】

-71(u-uB+&0-uB)+ih12-(u-U,)(bo-uB)】

+(u-uB)21【

Z2(W)-(912/8)tanh(βha･o/2)

+(ゐO-uB)2〕 '

-71(u-uB+&0-的)+ih12-(u-wB)(ゐO-uB)】

[712+(W-uB)2】【712+(ao-wB)2

+(922/8)tanh(βhbo/2)【1-tanl12(βhwB/2)】
-(W-alo)+i72

(121)

(122)

初期相関の効果を表す第-干渉項Zl(u)は､高温極限(P一o)か,熱浴の減衰が素早い極限(71-
Tc-11→ ∞)において､又は W,-a'.のときに､0になる(Vanish)｡特に､高温極限(βう0)又は

熱浴の減衰が素早い極限(71-Tc-11十 ∞,72-Tc-211 ∞)においては､記憶効果を表す第二干渉項

Z2(u)も0になり､従って干渉項Z(W)は0になる｡この極限を除いては､干渉項Z(u)は一般に0

にならない｡(Sz)Oに対するZ(W),Zi(u)【i-1,2]の実部と虚部の比の値を､51-52-0.3,号1

-毎-0･5,β-2の場合について数値計算する (数値計算のパラメーターは(108),(109)で定義

されるパラメーターを用いる).&8-0.1,0.5,0.9の各場合について数値計算した結果を､それぞ

れ､図7(a),(b),(C)に示す｡図から第-干渉項の効果は､熱浴の特性振動数a･Bが大きいと小さい

が､aBが小さくなる程大きくなり､特に小さい振動数の領域での効果が大きいことがわかる｡又､

DBが大きくなると第二干渉項の虚部の効束が大きくなることもわかる｡
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a)

図7(a)実部Z′(u)/(Sl)0,Zi(u)/(Sz)o(i=1,2)

と虚部Z〝(u)/(Sz)0,Z,(′(u)/(Sz)o(i-1,2)

[ゐ8-0.1,51-52-0.3月1-号2-0.5,♂-2】

【11】･

図7(b)実部Z'(u)/(Sz)0,Zi(u)/(Sz)o(i-1,2)

と虚部Z′′(W)/(Sz)0,Zi'(u)/(Sz)o(i-1,2)

lbB-0.5,51-52-0.3月1-今2-0.5,β-2】

【11】.

図7(C)実部Z'(u)/(Sz)0,ZtI(u)/(Sz)o(i-1,2)

と虚部Z〝(LJ)/(Sz)0,Zi'(u)/(Sz)o(i-1,2)

lab-0.9,51-52-0.3,11=今2-0.5,β-2】

【111.
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ボゾン型熱浴の場合､第-干渉項Zl(W),第二干渉項Z2(W)は､次のようになる[11]｡

Zl(u)--(g12/8)ll+tanh(Phbo/2)･coth(PhwB/2)]

l l(W+wB+&0+uB)+ih12-(W+wB)(&0+wB)】
+(W+uB)2】[ +(ao+uB)2

Z2(W)-(912/8)tanh(Phゐo/2)･coth(βhwB/2)

-71(LJ+uB+&0+wB)+ih12-(W+uB)(ゐo+wB)]
【712+(W+W｡)2】[712+(ゐo+wB)2

+(g22/2)tanh(Phao/2)

, (123)

exp(βhuB) -(W-ao)+i72

exp(βhuB)-1】2 72[722+(W - a o)2】
(124)

初期相関の効果を表す第一干渉項Zl(項 ま､熱浴の減衰が素早い極限(71-Tc-11一 ∞ )において0

になる(vanish)｡特に､熱浴の減衰が素早い極限(71-Tc-ll→ ∞,72-Tc-21→ ∞)においては､記

憶効果を表す第二干渉項Z2(W)も0になり､従って干渉項Z(W)は0になる.この極限を除いては､

干渉項Z(W)は一般に0にならない｡このボゾン型熱浴の場合､スピン型熱浴の場合と異なって､高

温極限(βう0)においても第-および第二干渉項 従って干渉項は一般に0にならない｡(Sz)Oに

対するZ(u),Zi(W)li-1,2】の実部と虚部の比の値を､51-52-0.1月 1-今2/2-0.5,β-1の

場合について数値計算する (数値計算のパラメーターは(108),(109)で定義されるパラメーターを

用いる)｡a･B-0.3,0.4,0.5の各場合について数値計算した結果を､それぞれ､図8(a),(b),(C)に

示す.図から第-干渉項の効果は､スピン型熱浴の場合と同様に､熱浴の特性振動数a･Bが大きい

と小さく､aBが小さくなる程大きくなり､特に小さい振動数の領域での効果が大きいことがわか

る｡小さい振動数の領域では､第一干渉項の実部が第二干渉項の実部よりも大きくなる場合もある

[11]｡又､図からゐBが大きくなると､第-および第二干渉項 従って干渉項の実部および虚部の効

果が小さくなることもわかる｡

4 むすび

緩和法とTCLE法の関係を考察したが､最後に二つの方法の特徴 (利点)について述べておく｡

(1)緩和法は､そのア ドミッタンス(16)が厳密に計算できるならば全く問題ないわけで､考えて

いる系が簡単な系で､系と熱浴の相互作用について高次まで計算できる場合に有用な方法である｡

その場合､初期相関の効果を表す (16)の第二項も計算しなければならない｡なぜなら､第3節で

数値的に考察したように初期相関は一般的に必ずしも無視できないからである｡高次まで計算でき

ないときは､TCL方程式において2次摂動近似した形 (22)を計算しなければならない｡

(2)TCLE法は､考えている系が複雑な系か多体系で､緩和法のア ドミッタンス(16)も(22)も

計算できない場合に有用な方法であると思われる｡2次摂動近似でのTCLE法によるアドミッタ

ンス(56)は､第3.1節で考察したようにTCL方程式上で摂動項の大きさのオーダーが約0(0･1)
以下ならばよく､多体系ならば殆どの系で満たしていると思われる｡初期相関の効果と記憶効果を

表す干渉項をア ドミッタンスに組み込んで計算するようにすればよいと思われる｡

筆者は､第3.2節の熱浴と相互作用している量子スピンの模型で､R系の減衰定数が有限で､B

系がR系から受ける相互作用が乱雑な摂動によって与えられる場合を考え､量子スピンの横方向帯

磁率をTCLE法によって計算した[14][15]oこれは熱浴が少し複雑な場合で､TCLE法では容

易に計算できるが､緩和法では容易に計算できない例である｡
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図8(a)実部Z'(u)/(Sz)0,Z.I(u)/(Sz)o(i-1,2)

と虚部Z′′(W)/(Sz)0,Zi'(u)/(Sz)o(i=1,2)

lDB-0.3,51-52-0.1,号1-今2/2-0･5,β-1】

【11】･

図8(b)実部Z'(u)/(Sz)0,Z.I(u)/(Sz)o(i-1,2)

と虚部Z〝(u)/(SZ)0,Zi'(u)/(Sz)o(i-1,2)

lalB-0.4,51-52-0･1膏l=12/2-0･5,♂-1]

【111･

図8(C)実部Z'(W)/(Sz)0,Z.I(W)/(Sz)o(i=1,2)

と虚部Z〝(u)/(Sz)0,ZtI'(u)/(Sz)o(i-1,2)

[ゐB-0.5,51=52-0.1膏1-号2/2-0･5,β=1】
【11】･
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今後の問題 として､TCLE法を多体系や複雑な系に適用する問題がある｡もし緩和

法で2次摂動近似 したア ドミッタンス (22)が第二項も含めて計算できるならば､緩和法

はよりよい問題 となる｡又､(16)(22)(56)は熱浴をexplicitに含むア ドミッタンスの一般

形であるが､これらはTFDの表示や c数表示で表すことも可能である｡これを用いて

久保理論 国に相当する線形応答理論を論ずることも興味のある問題である｡
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