
｢非可積分系の量子力学｣

しているエネルギー ･レベルでパラメータCの

変化に対してavoidedcrossingを呈している

場合の正準相関を計算したものである｡avoid-

edcrossingを呈 している場所で正準相関

は飛びがあり,avoidedcrossingの前後で量

子状態は単なる交換でないことを示唆している｡
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図2 Avoidedcrossing前後での隣接

するレベルの正準相関

14. ランダム系の量子状態 と拡散

新潟大･工 合 田 正 毅

ランダム系の量子拡散の理論的研究は p.W.Anders｡nl)に始まり約30年の歴史を持ち

量子拡散の有無に関しては正確な議論が成されているので,量子カオスとの関係を求めて,そ

れらを簡単に紹介した｡

簡単のため強結合近似での-電子系

E=∑ll>61< l廿 l蓄∠′ll>t∠,∠′<J′l～

を考えるoここに対角項 tEll,非対角項 ttl,J′Iは一般に確率変数 とするo従って/､ミル

トニアンの集合に対して確率 1で成り立っ性質が問題となるO時刻 i -0で an(0)-∂n,oなる

初期条件を与え波束の運動 ¢(i)-∑an(i)ln>を考えPn(i)-lan(i)l2 とするとき, 確率 1でn

P.W … limPo(i)>0かどうかを問題とし,P.cx'が正なら拡散不在と定義するlo)p.cD-Oの場合t→∞ 完或

でもPo(i)が充分ゆっくり減衰すれば差 po(i)dt-∞が確率 1で起 り得るoこれを弱拡散不

在と定義する2.)
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有限系を考えるとGの-(E-a)~1で定義されるグリーン関数は複素エネルギーF)面の実軸

上に一次の極 を持ち従って点スペクトラムを持つ｡系を無限大にするとスペクトラムは次の3

っっの場合に分かれる30)

1. 純粋点スペクトラム｡ 典型的な例は固有関数が指数関数的に局在しているケースで,1,2

次元ランダム系及び3次元ランダム系の一部に見出される｡拡散不在でありエネルギー固有

値間の反発はきわめて弱い｡波束の運動は可算個の固有関数で記述されるので,量子カオス

から一番遠いように思われる｡

2.特異連続スペクトラム｡ 典型的な例はスペクトラムがカント-ル集合になっている場合

で概周期系のづ 醗)特に準結晶等に於て見出されている.弱拡散不在であり固有値間の反発

は弱い｡波束の運動は連続無限個の関数で記述され,フイボナッチ系では個々の関数は内部

構造を持った複雑なものである｡

3.絶対連続スペク トラム｡ 3次元ランダム系でランダムネスが弱い時に見出される｡その

中にP｡(i)∝1/tP(p>1)で (従って充分速 く拡散し)連続無限個の関数により記述される
波束の振舞が充分複雑である領域の存在が期待される｡ レベル間の反発は強い｡

以上ポテンシャル散乱による一粒子ランダム系について触れ,まとめを以下の表にした｡点

線及び?ははっきりしていないことを表わす｡

1) P.W.Anderson:Phys.Rev.109(1958)1492.

2) K.Ishii:Frog.Theor.Phys.Suppl.53(1973)77.

3) M.ReedandB.Simon:MethodorModernMathematicalPhysics1(AcademicPress,1972).

4) B.Simon:Adv.Appl.Phys.3(1982)463.

5) M.Kohmoto:日本物理学会誌 42 (1987)433.

6) S.Kotani:Proc.TaniguchiSymp.SAKatata(1982)Ed.byK･Ito,畔inokuniya,1984)225.

S.Kotani:Commun.Math.Phys.97(1985)443.

S.Kotani:ContemporaryMath.41(1985)267.

S.Kotani:Proc.TaniguchiSymp.SAKatata(1985)Ed.byK.ItoandN.Ikeda,(Kino-

kuniya,1986)219.
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｢非可積分系の量子力学｣

HilbertSpaceH=Hpp_㊨Hsp㊤HAC Hpp⊂史2(L2) Hsc㊤ HAC¢史2(L2)

Spectrum PurePoint SingularContinuous AbsoluteContinuous
(CantorSet) (CantorSet?)

TypeofHilbertspace(Eigenfunctions) EXponenぬ1,power power (power?)

TypeofDiffusion AbsenceofDiffusion Il;StrongDiffusiontISlowDiffusionLongTimeTail

ⅠmaglnaryPartoftheGreenFunction2) lim Ⅰm Gnn(E+iT)=0,A.E.ET→0+ 血 Ⅰ-Gnn(E.iか -n dldngE'γ一十0+ <0

15. 分子の動力学とカオス

東大･教養 加 藤 重 樹

化学反応の速度論は遷移状態理論を基礎として発達 してきた｡化学反応は一般に反応物から

生成物-の分子の構造変化をあらわす曲線座標 (反応座標 )とその曲線に沿って定義され局所

的にそれに直交する振動,回転座標を用いて記述することができるが,遷移状態理論とは遷移

状態点と呼ばれる反応座標上の特定の点 (近似的にはポテンシャルエネルギー面の鞍点がとら

れることが多い)において可能な量子状態が等しく実現されることを仮定することにより反応

速度を求める理論である｡~この遷移状態理論は従来2分子反応に適用されてきたが, 1つの分

子が分解したり他の分子に異性化する単分子反応では遷移状態の仮定と共にェネルギー乱雑化

の仮定,すなわち反応分子の中であらゆる可能な量子状態が反応の起こる時間のスケールより

も短い時間内で実現されてしまうという仮定が導入され従来の実験事実の説明に成功を収めて

きた｡このように反応速度論は本来動的過程である化学反応の動力学に統計的仮定を導入する

ことにより簡単な措像を与えてきたが,近年,レーザーや分子線など新しい実験手段が化学反

応の研究に用いられ上述の反応についての統計的仮定の妥当性が議論の対象になってきた｡
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