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量子系における熱伝導

斉藤圭司;京大人･環 ,武末真二,京大総･人, 宮下精二,阪大理

1 はじめに

統計力学の基礎的研究においていまなお本質的な解韓をみていないものに､托目する

SyStemの左端と右端に異なる温度の熱浴をつけた時に観測される熱伝導の性質とその力学

系の性質との関係､とりわけFomierlawがどのような力学系において現れるかという間魅

がある【11oFovrier1- 自体は多くの現実的な物質において成立してVTるがその成立条件は
いまだに明らかにされておらず､解析的な導出は唯一LorentzgaBに対するBolt五mann-gra･d

樺限というのがあるのみである[2l｡その性かは専ら数値的な実験が行なわれてきている｡

数値的な研究における力学的対象帆 FPULatticel3】,戸田 latticeなどの摂動子系､

ReverdbleCdlula.rAntoma;ta(CA)[7]の仮想力学系､など専ら古典系に限られていた｡

我々の今回の研究はこれら熱伝導の研究を皇子系において行ってみるということである｡

今まで皇子系においてこの種の研究が行われなかった理由は皇子系において熱浴をつけ

るということが理論的にはわかっていてもそれをコンピューター上で実現することが難し

かったからである｡皇子トンネT)ング現象をはじめとする多くの分野では､熱浴としての

外界の影響を熱平衡にある無数の調和据動子との相互作用ということで表現するCaldeira

-Leggett流の方法が主流である【4】｡ところがその方法は熱伝導の問題には適していない.
今回の研究では熱伝導の問題に適した方法をまず考え数値的_に熱伝導の性質をみていく｡

2 古典系での概要 (完全調和格子とFPU格子)

我々の研究との比較で重要な古典系での研究の概要を述べる｡古典系において研究された

最も重要なものに格子間がフックの法則に従うバネでつながれた完全調和格子と､それに

2次､3次の非線形項を加えた力で結び付いた非調和格子 (FPU格子)がある｡完全窮和

格子は解析的にもその熱伝導の携る舞いが調べられている｡SyStemの格子数をN,System

の左端および右端につけた勲浴の湿度をそれぞれTL,TR(TL>TR)とする｡完全調和格子
においては各格子における湿度はTiP に収束し､熱流は誓芦 でなくTL-TR に比例す
る【5,6】｡その結果温度分布が平らになり熱伝導率が発散するという異常なことが起こる｡
FPU格子における数値的研究においては以下のような結果が一般に得られている｡つま

り､湿度分布の勾配は形成されるが勲浴と接触している両端において湿度のとびが現れる｡
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その結果温度勾配は熱浴が要請した勾配よりかなり低いものとなる｡この湿度のとびの原

因は未だにわかっていない｡また熱伝導の問題において検証されるべき公式にGreen-Kubo

公式があるがFPU格子にたいしてはまったくそれに成功していない｡これはまだSystem

あ運動 が 十分にカオティツタになっておらず周期的な軌道が由っているためと考えられ

る｡Green-Kubo公式は直接的にはCAにおいて証明されている.のみである【7]｡完全調

和格子とFPU格子における温度分布の様子はそれぞれFig･2･1,Fig･2･2のようになる｡こ
こで Fig.2･1で仕TL>TR､Fig.2.2ではTL<TRの熱浴の場合を考えている｡
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3 System とSubsystem

我々は考えるSystem として1次元量子スピン系を考える｡熱浴をも含めた全体の系の

Ha.miltonian HTはSy8tem､熱浴､その間の相互作用のHamiltomianHs,HR,HIntで次の
ように表される｡

HT -Hs+.HR+lHht
〃■-1 〟 〟

Hs=α∑中芸+1+E∑q芸+7∑gkL
た=1 た=1 た=l
∫ ∫

Hht -qlLqlL+qんqん,
∫

ここでq差はk番目の格子にやけるZ方向のPauh行列､o･.f(i-lorN)はi番目のSystem
の格子と相互作用する熱浴の演算子である｡HRの力学系は指定しなかったが熱浴について
は次の節で説明する｡SystemのHamiltonianは7-0の時はJordan-Wigner変換によっ

てFtee-fermionの形式で新たに書き表せることができる[9】.

Hsー∑C(k)bktbk,
k
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bhは波数 kのfermionの下降演算子､C(k)は定数である｡7≠0のときはこのように一般
のN に対して解析的に対角化することはできない.7-0,7≠0のHamiltonian に.おけ

るSpacingspectrumをN=7に対して示すとそれぞれFig.3.1,Fig.3,2のようになる｡
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前者の分布はPoisson分布であり､後者では準位反発が起こっていることが理解される

阿｡このことから我々は前者を可積分系､後者を非可積分系と呼ぶことにする｡

次に､熱伝導の間魅では最終状態の系の温度分布を知りたいのでSllbsystemを定義する

ことにする｡まず簡単のために演算子 丘を以下のように定義しよう｡

a(2i-1)≡ Eq.?+7g.f forl≦i≦N

a(2i) ≡ αU.fq,f+1 forl≦i≦N-1

するとi番目のSubSy8temH..(i)紘

H.8(i) - a(2ill)+a(2i)+a(2i+1) (5)

のように定義される｡ここでi番目のSubsystemは･iおよび(i+1)番目のスピンから作ら

れることに托意しなければならない｡i番目のSubsy8t9mに対して,左側のスビyでの熱流
演算子を3'AL(i),右側のスピンでの熱流演算子を3'AR(i)とすると

3'AL(i)- -ila(2il1),.a(2i-2)】

fR(i)- -ila(2i+2),a(2i+1)I

と表され､これらはHeisenberg表示で次の連続の式でつながっている｡

∂H..(i,i)
∂t -3'AL(i)+fR(i).
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4 熟浴

左端および右端にそれぞれ逆温度β1,βNの熱浴に接しているSystemの密度演算子の時

間発展は相互作用の強さ人に関して展開される｡相互作用が小さいという条件(入くく1)の

もとでこ●れは以下のように2次までで表現することができる【lq】

-i[Hs,p(i)]

-iA((qlL')1lqlW )]･くqt)Nlqi,p(i)])

･入2(【ql･･fl(i)-fI(i)]Ilqん,fN(i)-fL(i)]), (9)

I"i'-Lt的 (:,e-iq"p'i-u'q=ei恥∫
hた(u)- (Aq芸Aq芸(u))と

(…)た
可 .･･e-β･HR)
nie-P曲 )rJ LJ I

Aql- q芸-(qhL)た
∫ ._ ∫
AqhL(u)= eiuRuAq芸e-i恥,fork-1andN

この式は厳密であるが痕浴の情報を含んだ因子,hl(u),hN(u)の握る舞いが分からない限り

この方程式は解かれない｡我々はこの相聞関数hh(u)にたいして次のような近似をする｡

hた(也)叫 0)･exp･(-望 ･iuhu) . (10)

実際にこの近似を用いた齢 の方程式(9)は厳密なシミュレ-シ卓ンが可能である｡またこ

の近似関数は大きなTlmescaleでKMS-condition.を満たすことが確かめられている【111｡
ここで重要な点は この近似関数の (Th,Uh)がSystemのk番目の格子に接触する熟浴の､

温度とある程度の力学系の構造を決定するという立身をとるという点である｡

この近似による熱浴をつけシミュレーションを行ったときその定常状態におけるエネル

ギー分布をFig･4･1に示す｡熱浴は左端にだけつけた｡N-7,(ll,ul)紘(1.0,打/0.7)にとっ
七あり､これは最終状態のエネルギーから湿度は約1.2にあたる｡
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定常状態がカノニカル分布であることからこの近似をつかった系の運動が熱浴と接触し

た系の運動とみなすことができる｡こうして我々はT とUを適当に選び熱伝導を議論する｡

5 Simulation

熱伝導の数値実験を行う｡スピン数Ⅳは7､相互作用の強さ人は0.2にとる｡可積分系に

対しては(Tl,ul)-(2･0,打/1.0)(温度 2.0),(TT,U7)-(1.0,q/0.5)(湿度 0.7)ととる｡非可

積分系にたいしては(Tl,ul)-(2･0,q/115)(温度0･6),(117,U7)-(1.0,打/0.3)(湿度4.0)に
とる｡ここで温度は定常状態のエネルギーから逆算して求めた｡温度分布は可積分系､お

よび非可積分系それぞれFig.5.1,Fig.5.2に示される｡これから分かるように､可積分系で

は温度分布が平らになり非可積分系では温度勾配が形成される｡また両端の温度は熟浴の

湿度とかなり異なっており古典系同様温度のとびが観測されることが分かる｡この意味で､

可積分系､非可積分系はそれぞれ古典系における完全調和格子､非調和格子にあたるとい

える｡しかしながら､可積分系非可積分系ともに温度領域が低誰弛IJにずれている｡これは

古典系における完全訴和格子の各格子が両端の熟浴の中間の温度に収束したことにたいし

て異なる結果となっている｡また両端の湿度は性ぼ同じ温度に収束している｡これは系が

少数自由度であるためであろう｡2つの力学系で熟流はそれぞれ･0.0015,0.0011あった｡
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6 これからの課題

我々は､2つの皇子力学系が異なる熱伝導の振る舞いを示すことを示した｡しかしなが

らこの実験で非可積分系においてFomierlawが現れたということは完全に示すことはでき

ていない｡なぜなら現れた温度勾配は熱浴が要請した勾配より非常に小さい債であるし更

にFomierlawが現れたことを確定するには熱流のN依存性をみなければならないからだ｡

皇子系においても古典系同様湿度のとびが観測された｡CAでは両端の湿度ギャップは

Nに反比例して小さくなっていく【12】｡皇子系においてもそのようなN依存性を詞べてお
く必要があるであろう｡それゆえ系のサイズN を大きくしていく計算法の開発が重要と

なってくる｡

section3で説明したように我々がつかった2つの力学系はそのエネルギースペクトラム

において特徴的な違いを示した｡皇子系において熱伝導と準位間隔分布には関係があると

期待される｡それは皇子系において古典系の非線形性に相当するものは準位間隔分布に現

れてくるからである｡それゆえこの関係を系統的に調べることは古典系とは違った皇子系

における熱伝導の特徴を理解する上で重要となるであろう｡
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