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シミュレーションデータからの近似計算
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1 はじめに

本報告では,系の分布関数の時間発展演算子(リウビル演算子)の固有値,固有関数をシ

ミュレーションのデータから近似的に計算する方法1)とその応用例について説明する｡モ

ンテカルロ法の場合､固有関数は系の緩和モードに､固有値はその緩和率に対応するoこ

の方法は,ランダムイジング模型1)や高分子系における緩和現象2~5)に用いられてきた｡

第2節で､動的イジング模型を例に､時間発展演算子の固有値問題について述べた後､第

3節で､固有値,固有関数の近似的計算法について説明する｡この方法の応用例として､モ

ンテカルロ法による2次元±Jイジング模型に関する結果1)と分子動力学法を用いた孤立高

分子鎖に関する結果3)を､それぞれ､第4､5節で紹介する｡最後に､この方法の問題点と

その改善方法について議論する｡

2 時間発展演算子の固有値問題

シングル ･スピン･フリップの動的イジング模型を考える｡この模型は､相転移の勤的

性質を調べるための簡単な模型である｡各イジングスピンは確率的に反転し､その反転

確率は周りのスピンの配置に依存するoN個のイジングスピンSi- 土1,i- 1,･･･,N

からなるイジングスピン系のハミル トニアンを-71/(kBT)- ∑ (2.i)Ki,jStSjとする｡ス
ピン配置 S- (Sl,S2,-･,SN)においてi番目のスピンSiが単位時間当りに反転する確
率Wi(S)は､平衡分布Pe｡(S)∝expト71/(kBT)]に関して詳細釣合の条件Wt(S)Pe｡(S)-
Wi(FiS)Pe｡(FiS)を満たすように選ぶ.ここで､F15日まS中のSiを反転させた配置である｡

このような遷移確率として､熱浴型遷移確率6,7)wi(S)-αPe｡(FiS)/(Pe｡(S)+Peq(FiS))-
αe~sIEi/(eSIEl+e~SiEt-)-号(1-SltanhEi)がよく用いられるoただし､1/αは時間のス
ケールを表す量であり､Ei-∑,.K2,jSjであるo
この模型において､時刻tでスピン配置Sをとる確率 P(S;t‖ま､マスター方程式

豊p(S;i)ニー∑ wi(S)P(S;i)+∑Wt(FiS)P(FiS;i)--∑r(SIS′)P(S,;i) (1)∂t
i i S/

に従う.ここで､Il(SJS′)は時間発展演算子(行列)であるOこのI"の固有値問題を考える. n

番目の固有値を入n､対応する左固有関数を¢n(S)､右固有関数を血(S)とする.すなわち､

∑ 4,n(S)r(SlS')-An4,n(S/) および ∑ r(SIS′)4,n(S')-An4,n(S) (2)
S S/

とする｡固有関数は規格直交条件∑S4,n(S)車m(S)-6n,mをみたすように選ぶことができ

る｡また､詳細釣合の条件よりr(SIS′)Pe｡(S′)-I"(S′lS)Pe｡(S)が成立するので､左右固
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有関数をOn(S)-4,n(S)Pe｡(S)という関係が成立するように選ぶことができる.マスター

方程式は確率を保存するので､時間発展演算子は∑sIl(SlS′)-0をみたす｡これと詳細釣

り合いの条件より､¢(S)-1と桝S)-Pe｡(S)が､固有値入-0に対応した左右の固有関
数であることがわかる｡

時刻 tで S′,特刻 t+T で Sをとる条件付き確率はTT(SIS′)-expトrT](SIS/)で与

えられる｡これを使うと､二つの物理量A(S)とB(S)の平衡状態における時間相関関数

は(A(i)B(0))-∑S∑S′A(S)Tt(SlS′)B(S′)Pe｡(S')で与えられる｡任意の物理量はA(S)-

∑nan¢n(S)およびB(S)-∑nbn4,n(S)のように左固有関数4,n(S)を使って展開すること

ができる｡この展開係数を用いると､時間相関関数を(A(i)B(0))- ∑nanbnexp上人nt)の

ように緩和率入nで指数関数的に緩和する項の和で表すことができる｡また､左固有関数の

時間相関関数は(4,n(i)4,m(0))-6n,m exp(一局 )という直交関係をみたす｡このことより､

左固有関数¢n(S)を緩和モー ド､固有値入nをその緩和率と呼ぶことにする.
例えば､スピン配置Sにおけるi番目のスピンの値をSi(S)-∑nFLi,n¢n(S)と展開する

とき､i番目のスピンの自己相関関数はqt(i)-(Si(i)Sl(0))-∑npf,nexp(-Ant),i番目の

スピンとj番目のスピンの相関関数はCi,i(i)-(St(i)Sj(0))-∑npi,nFLj,neXpトスnt)で与
えられる｡

3 固有値,固有関数の計算法

時間発展演算子に対する固有値問題(2)は､条件付き確率に対する固有値問題

∑ 4,n(S)TT(SJS')-e一入nT4,n(S′) および ∑TT(SLS')4,n(S′)-e~入nT血(S) (3)
S S(

に置き換えることができる｡この条件付き確率に対する固有値問題は変分間題

678=0 ただし 78=∑S,S′¢n(S)TT(SIS/)¢n(S′)Peq(S′) (¢n(T)¢n(0))

∑S¢れ(S)Peq(S) (4,n(0))
(4)

と等価である.すなわち､678-0となる¢nが固有関数であり､7tの極値が固有値exp(一入nT)

を与える｡ここで､近似的固有関数として¢n(S)-∑ ifn,iSi(to/2;S)を考える｡ただし､

fn,iは変分パラメタ-であり､Si(i;S)-∑S′Sl-(S′)Tt(S′lS)はスピン配置Sから出発して

時間t後のSiの期待値であるoこの近似的固有関数を試行関数として変分間題(4)に代入す

ると､相関行列Ci,i(i)-(Sl(i)S,(0))に対する一般化固有値問題

∑Ci,i(T+to)fn,i-eXP(一入nT)∑Ci,i(to)fn,i
3' j

(5)

が得られる｡規格直交条件∑S4,n(S)¢m(S)Pe｡(S)-6n,mは∑ i∑]fn,iCi,i(to)fm,i-6n,mと
表される｡

¢n(S)-∑ ifn,iSt(to/2;S)の逆変換はSt(to/2;S)-∑ nPt,n4,n(S)で与えられる｡ただし､

Pt,n-∑jCi,i(to)fnjである｡さらに､近似的固有関数が(4,n(i)4,m(0))と6n,mexp(-Ant)と

いう関係を近似的にみたすとすると､(Si(to+i)S,(0))-Ci,,(to+i)と∑nPi,nPj,neXp(一入nl)
が得られる｡これより､展開Si(S)- ∑nFLi諦n(S)の係数がpi,nCYeXp(入nto/2)Pi,n-
exp(ふnto/2)∑jCi,i(to)fn,jで与えられることがわかるo
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4 2次元土Jイジング模型に関する結果

士Jイジング模型は､最隣接スピン間の相互作用のみを考えたイジング模型のハミルト

ニアンー71/(kBT)-∑(i,i)Kt,jSiSjにおいて､各ボンドKi,jが確率pで+K,確率1-pで
-〟 という値をとるという模型である｡この模型はスピングラスの模型であり､フラスト

レーションとランダムネスを持っている｡2次元の正方格子の場合､p>p｡〇ご0.89に対し
て強磁性相転移を､p<1-pcに対して反強磁性相転移を示すが､1-p｡<p<p｡におい

て有限温度でスピングラス相転移は起こさないと考えられている.8)+ボンドの濃度がpの

場合の相転移点がK-Kc(p)であるとすると､0≦p<1-p｡では相転移温度町 1(p)は

pとともに減少し､1-pc<p<p｡ではKc-1(p)-Oであり､pc<p≦1では町1(p)はp
とともに増加する｡8)

この模型の高温相(常磁性相)の中のKc-1(p)<K-1<Kc-1(p- 1)の温度範囲は､"
グリフィス相"と呼ばれ､緩和現象にグリフィス異常性9)が現れることが議論されてい

る｡10,ll)これは､ランダムスピン系において､いくらでも大きい"強磁性的"クラスター

(フラストレーションの少ない領域)が有限の確率で存在し､"グリフィス相"ではクラス

ター内のスピンの緩和時間はクラスターが大きくなると非常に長くなるためである｡理

論の概略は次のとおりである｡系がフラストレートしていない"強磁性的"クラスターに

分けられ､系の長時間の振る舞いが､これらのクラスターが独立に反転する運動で決る

と仮定する｡d次元系で,スピン数n～n+dnのクラスターを考える｡1つのスピンがこ
のクラスターに含まれる確率をP(n)dnとし､クラスターの最長緩和時間(クラスター全
体の反転時間)をT(n)､クラスター内の磁化の大きさをm(n)とする｡このとき､スピンの
自己相関関数の平均q(i)- N-1∑ iqi(i)- N~1∑ l(St(i)St(0))の長時間での振る舞いは､
q(i)=JdnP(n)m2(n)exp上l/T(n)]で与えられる｡nが大きい場合に予想される振る舞い
P(n)～expl-m],T(n)～eXP[0･n(a-1)!d],m(n)～m をこの式に代入し､積分の鞍点評価を
行うことにより､q(i)～AexpトC(lnt)a/(d~1)]が得られる｡一方､シミュレーションから

はq(i)の緩和はq(i)～expトDtP],(o<β<1)のような"引き伸ばされた指数関数"的に見
えている｡12-14)

シミュレーションの結果が理論の予想と整合するかどうかを見るために､勤的性質から

クラスターを定義することを考える｡1)2次元士Jイジング模型のシミュレーションでは､

緩和の遅いスピンがフラストレーションのない領域に局在し､クラスター構造を作ってい

た｡その領域の"磁化"(Mattis秩序15))の自己相関関数が単指数関数的に緩和していた｡14)

これは､クラスターの"磁化"が緩和モード(時間発展演算子の左固有関数)に近いことを示

している｡逆に､"磁化"に相当する量を用いて､近似的に固有関数を求めて､その固有関

数が局在していれば､クラスターと見なすことができる｡そこで､前節の近似的固有関数

4,n(S)-∑ifn,iSl(to/皇･,S)を用いて､前節の方法で計算をする.この¢nはスピンの線形結合
をもとにしているので､"磁化"に相当する量に対応していると考えられる｡周期的境界条件

を用いた32×32の正方格子上の土Jイジング模型で､K-0.6>Kc(p-1)と0.44,p-0.5
の場合に､4つの異なるボンド配置のサンプルに対して計算を行った｡初期の104MCS(1ス

ピンあたりのモンテカルロ･ステップ数)を捨て､次の4×106MCSを用いてCi,i(i)を計

算し､to-1,T-1として(5)の一般化固有値問題を解いた.o<ll<入2<- のように､
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図 1‥n番目の緩和モードのp?,nをi番目の格子点上の高さとして表したプロット｡文献1
より｡

0 100 200 300

t

1 10 100 1000

t

(a) (b)

図2‥qi(i)対 舌の片対数プロットの例(a)と一lnq(i)対 tの両対数プロット(b)｡実線は直

接シミュレーションから評価した結果､点線は FLi,n,入nから再構成した結果を表す｡文献
1より｡

得られた固有値(緩和率)の小さい順に番号を付ける｡FLl,nはn番目のモードのi番目のスピ

ンに対する寄与と考えられる｡n-1,2,3の遅いモードに対して､p?,nをプロットしたもの
が図1である｡遅い緩和モードが局在し､クラスターを作っていることがわかる｡

i番目のスピンの自己相関関数の展開qi(i)-(Si(i)Si(0))-∑npf,nexp(一入nt)を用いて､
得られたFLi,n,入nからqt(i)を再構成することができる｡図2(a)では､再構成したqi(i)を

シミュレーションから直接評価したqi(i)と比較している｡図2(b)では､同様に再構成し

たq(i)をシミュレーションから直接評価したq(i)と比較している｡to-1,to+T-2と
いう短時間の相関行列を用いてFLl,n,入nを求めているにもかかわらず､qi(i),q(i)の長時間

の振る舞いを良く再現しており､得られたpi,n,入nの値が妥当であることを示している.

理論の予想との比較をするために､理論で用いている緩和時間7-(n)とクラスターのスピ

ン数nとの関係T(n)～eXPlc,n(a-1)/d】,を逆に使い､得られた緩和率 人からそのクラスター

の有効サイズUをA-1-explu(all)/d]から定義する｡理論では･クラスターのスピン数n
の分布はP(n)～expトm]と振る舞うと予想している｡図3は各緩和モードの有効サイズ
I/の分布P(i/)を示している｡i/>4でP(I/)～eXp(-γ,)のように振る舞い､理論の予想と
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図3‥P(I/)対 L/の片対数プロットo文献1より｡

合っていることがわかる｡

以上のように､前節の方法で緩和モー ド､緩和率を評価することができた｡得られた緩

和率分布はクラスタ一括像に基づく理論の予想と合っており､理論で予想しているq(i)の
漸近形がシミュレーションで見えないのは､シミュレーションで扱っている tの範囲では

漸近形に対する補正が大きいためと考えられる｡

5 分子動力学法を用いた孤立高分子鎖に関する結果

孤立高分子鎖の動的性質を記述するもっとも簡単な模型は､高分子鎖をバネでつながれ

たN個のビーズで表わした､Rouse模型16)である｡i番目のビーズの位置をriとすると

き､運動方程式は等 ニーき(2ri-γi-1-ri'1)+きwiであたえられる｡ただし､ro-rl･
rN+1-rNとする.ここで､wiは､Gauss型で白色のランダムカで､(wi｡(i))-0と
くwiQ(i)wjβ(t'))-2kBTE6ij6｡,β6(i-ま′) をみたす｡ぐは抵抗係数､吊まバネ定数である｡平
衡状態では､ビーズの位置がGauss分布に従い､((ri- ri)2)-lil'ib2をみたす｡ここ
で､b2-3kBT/kはビーズ間の距離の2乗の平均である.この模型では､高分子鎖の相対

位置の緩和はRouseモードXp∝∑tN=1COSk)7T(i一書)/N]取 を用いて記述されるoただし､
R--ri-rcは､i番目のビーズの重心r｡-N-1∑tN=lriからの相対座標である｡この

Rouseモードは緩和モードとしての性質(Xp(i)･Xq(0))∝6p,qexp(一人pt)をみたす｡ここ

で､p/N≪ 1に対し､緩和率は入p∝(p/N)2のように振る舞う｡
実際の高分子鎖では､鎖のある部分が他の部分を横切ることができないという､排除体積

相互作用が重要である｡排除体積相互作用のある場合､巨jl≫ 1に対し､((ri-r])2)と
li一刃2vb2のように振る舞う｡ただし､レ=3/5である｡線形近似を用いた理論17)では､
緩和モードはRouseモードで与えられ､緩和率はp/N≪ 1に対し､人p∝(p/N)2叶 1のよ
うに振る舞う｡この緩和率の振る舞いは､スケーリング理論18,19)からも予想されている｡

この､理論の予想を検証するために､排除体積相互作用を取り入れて孤立高分子鎖の分子

動力学シミュレーション20)を行う03)用いる運動方程式はm雲上ニー(告 一叢 +wiであた
えられる.ここで､m はビーズの質量､Uは排除体積相互作用を取り入れたポテンシャル､

w tは(wtQ(i))-0とくwi｡(i)wjβ(t'))-2kBTE61,j6｡,β6(i-t') をみたすGauss型で白色のラ
ンダムカである｡ポテンシャルは､U-∑t,iUl(,!･)+∑iUt(,ヲilと表わされ､ri,i<21/6g に
対しUi',!･)-4El(U/rl,i)12-(J/ri,i)6+(1/4)]であり､γり>21/6g に対LUi(i.)-Oである｡
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図4:相対位置(a)と相対速度(b)の自己相関関数 Ci,i(i)のt依存性oN-10の場合o点は
シミュレーションで直接求めた Ci,i(i)実線は入p,bl,P,bi,pから再構成した Ci,i(i).文献3
より｡

また､γ｡<射 こ対しUi(,2,)-一書kRZlnl1-(ri,メ/R.)2】であり､rt,,>R.tこ対しUi(,:･)-∞
である｡パラメタ-はN-10,20,40,R.-1.5g,k-30亡q~2,T-0-品 コ ,(-0.5T-1
と選んだ｡20)1ステップを0.005T として､初期の2×105ステップを捨てた後､8×106ス

テップのシミュレーションを行った｡

時刻tで高分子鎖が配置Q-(rl,･･･,rN,Vl,･･･,VN)をとる確率P(Q;申 ま孟p(Q;i)≡
ーrP(Q;i).と言う形の Fokker-Planck方程式に従う.ここで､ri,Viは?'番目のビーズの
位置と速度であり､Ilは時間発展演算子である｡今の場合､Tは詳細釣り合いの条件をみ
たさず､左固有関数と右固有関数を区別して扱う必要がある｡また､一般にIlの固有値は

複素数になる｡虚部をもった固有値は､減衰振動的振る舞いを記述する｡

近似的左固有関数としてXp-∑?=Nlfp,ie-T†to/2Riを､近似的右固有関数としてXpPeq-
∑?=Nlf'p,teイto/2APeqを考える03) ここで､i- 17･･･,N に対しRi- rl- r｡,i- N +
1,･･･,2N に対し､凡 - vi-N - V｡である｡ただし､ r｡-N-l∑tN=1ri,V｡-N-1∑た1Vt
である｡これを試行関数として変分間題に代入すると､一般化固有値間逮∑?=Nlfp,iCi,i(lo+
･)-e~入pT∑?=Nlfp,iCi,i(to)および∑言=NICi,i(to+T)fp,i-e-入pT∑,誓1Ci,,(to)fp,jが 得 られ
るoただし､Ci,i(i)-圭(A･Rj)であるo規格直交条件は書くXpIXq)-6p,qであたえら
れる｡固有関数を用いた展開凡竺∑夏空1-251,PXp,凡 竺 ∑三雲1-2bi,pkpの係数は､卓i.p-
exp(入pto/2)∑,?=NICi,i(to)fp,i,bi,p-eXp(Apto/2)∑,?=Nlfp,jCj,i(to)･から求められる｡この展
開係数と緩和率 入p を用いて相関関数をCi,メ(i)竺∑夏空1-25%,pbJ,pexp(一入pt)のように再構成
することができる｡

孤立高分子鎖の分子動力学シミュレーションから相関関数Ci,i(i)を評価し､王｡- 1.6,

7--0･4の場合に一般化固有値問題を解いた.得られた固有値入pは､o<Rell<Re入2<-

のように実部の小さい順に番号をつける｡図4は､このようにして評価した緩和率 入p,展

開係数 bi,p,巌 を用いて相対位置と相対速度の自己相関関数を再構成したものを､シミュ
レーションから直接評価した自己相関関数と比較している｡位置相関､速度相関ともに両

者が良い一致を示しており､評価した入p,bt,p,bi,pが妥当であることを示している.
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図 5: 入p の複素平面上の分布(a)と p/N依存性(b)｡菱形,正方形,丸はそれぞれ
N-10,20,40に対応している.(b)ではp/N<_1/8のデータのみを示してある｡(b)の直
線はN-40かつp≦4のデータをべき乗則入p∝(p/N)工にフイットした結果(tTと2･17)
を示している｡文献3より｡

図5(a)は複素平面上での緩和率入pの分布を示している0人pの実部の小さい遅い緩和モー

ドについては､入pが実数であり､振動的でない純粋の緩和を示すことがわかる｡図5(b)

はp/N≦1/8のモードに対して入p対p/Nの両対数プロットを行ったものである｡入p∝
(p/N)2U+1という理論の予想17~19)に合っていることがわかる.また､相対位置 札 i-
1,･･･,Nの展開係数 51,Pのi依存性もcosl(i一書)p7T/N]に比例しており､Rouseモードが
緩和モードであるという理論の予想に合っていた｡

以上､第3節の方法は､詳細釣り合いが成り立っていない場合にも拡張でき､分子動力

学法を用いた孤立高分子鎖のシミュレーションの結果から緩和モード､緩和率を評価する

ことができた｡得られた結果は､理論の予想に合っていた｡

6 まとめと問題点

これまでに､時間発展演算子の固有値,固有関数を近似的に評価する方法を説明した｡固

有値問題を等価な変分間題におきかえ､問題とする現象に重要な物理量の線形結合を試行

関数に選ぶことにより､相関行列の一般化固有値問題が得られる｡相関行列はシミュレー

ションにより評価することができる｡モンテカルロ法を用いた例として2次元土Jイジン

グ模型に関する結果を､分子動力学法を用いた例として孤立高分子鎖に関する結果につい

て説明した｡

この方法は､2つの時刻to,to十7･における複数の物理量の相関行列Ci,i(to)とCi,i(to+T)
からCi,j(to)-∑ngi,Aj,neXp上人nto】とCi,,-(to+T)-∑ ngi,ngj,neXP上人n(to+T)】をみたす

ようにgi,nと入nを決めることと等価である｡従来､複数の緩和率を評価する場合､1つの

物理量の自己相関関数を多くの時刻に対して計算し､複数の指数関数の和へフイットする

ことが行われてきた｡これに対して､ここで提案した方法では､複数の物理量の相関行列

を2つの時刻に対して計算し､複数の指数関数の和へ矛盾なく分解する｡

この方法で注意しなければならない点の1つは､試行関数に含まれる物理量をどう選ぶ
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かということである｡特に､対称性の高い系で､一般化固有値問題を解かなくてもモー

ド分解が自明な場合には､1つの物理量の自己相関関数を計算する従来の方法と同じにな

ってしまう｡例えば､一様なイジング模型では､スピンの線形結合を試行関数に選ぶと､

Ci,i(i)-(Si(i)Sj(0))に対する一般化固有値問題を解くことになる.しかし､系の並進対
称性のために､スピンのフーリエ成分がこの一般化固有値問題の固有ベクトルである･こと

は自明であり､スピンのフーリエ成分の自己相関関数の緩和を調べるだけのことになって

しまう｡

別の問題点は､相関行列Ci,i(to)とCl,i(t｡+T)を高精度で評価する必要があることであ
る｡1成分の場合には､この方法は､2つの時刻 to,to+Tにおけるある物理量の自己相
関関数C(to),C(to+T)からC(to)-92exp上人to]とC(to+T)-92expト (̂io+T)】を
みたすようにgと人を決めることと等価である.言い換えると､InC(i)対tのプロットで､

(to,lnC(io))と(to+T,lnC(to+T))の2点を通る直線を引いて､切片から振幅92を､傾き
から緩和率人を評価することと等価である.これは､C(to)とC(to+T)の値に統計誤差がな

いと仮定して処理していることになる｡従って､C(to)とC(to+7-)の値が高い精度で求まっ

ていないとgと人を精度良く評価することができない.多成分の場合も､同様に､Cl,i(to)

とCi,3･(to+7-)の値が高い精度で求まっている必要がある｡本来､速い緩和モードの影響を
取り除くためにtoをできるだけ大きくとることが望ましいのであるが､Ci,i(to)の精度が高

くなければならないので､t｡を大きくとることが困難になるO

この相関行列の精度の問題を解決し､より大きい時間領域での相関行列を用いるためには､

相関行列の値に統計誤差があることを取り入れた処理が必要である｡上に述べたように､相

関行列に対する一般化固有値問題はt-to,to+Tに対しC,.j(i)-∑ngi,ngj,neXp(一入nt)を満

たすgip,入nを求める問題であるoこの間題を一般化して､i-tl,t2,-･,のCt,i(i)のデータ

を理論式Ci,i(i)-∑ ngi,ngj,neXp(一入nt)にフイットする問題と見ると､用いる時刻の数を増

やすことにより､Ci,i(i)にある程度の統計誤差が許されることがわかる.その結果､tをより

大きくとることができるようになるo具体的計算法は次のようになる｡用いる物理量をQt,

i-1,2,･-,M,相関行列を計算する時刻をt-tp,p-1;2,････Pとする｡シミュレーション

で､時削 ⅠおきにNI回物理量を測定し､Ci,i(tp)-去∑た lQl(klI+tp)Qj(ktI)から有限時
間の時間平均を計算し､(Qi(tp)Qj(0))の推定値とする｡次に､有限時間を独立と見なせるい

くつかのブロックに分けて､1ブロック分の時間平均のゆらぎから､有限時間平均Ci,i(tp)の

分散共分散行列Vi,i,p;i′,,.,,p,- くくCi,i(tp)-(Ci,i(tp)))×(Ct,.i,(tp′ト (Ci′,i,(ip,))))を推定する.

この際､Vの正定値性が成り立つ精度が必要である.これらを用いて､パラメタ-gi,n,入n(

i-1,･･･,M;n-1,･-,N)を∑t,i,p∑ i,,i,,p,(Cz,j(tp)-Ft,i(tp))×(V)17,p,･i′,,,,p,(Ci′,i,(tp,)-
Fi,,i,(tp,))を最小にするように決める｡ただし7Fl.i(tp)-∑Jnl'=191,ngj,neXP上人ntp)は相関
行列をフイットする理論式であるO計算は煩雑になるが､長時間での相関行列を用いるた

めには､このような統計的取り扱いが必要である｡実際､この統計的取り扱いを一様な2

次元強磁性イジング模型に用いることにより､より長時間での相関行列を用いることがで

き､緩和率､緩和モードの評価が改善されることが確認されている021)
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