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１・はじめにの他に熱浴変数を導入し，熱浴との結合項を含んだ

Hamiltoni2mの小正準集団平均が系の一般化座標と熱

定温アンサンプルを計算機シュミレーションにお浴変数でスケールされた運動量の正準集団平均と等

いて実現することに関しては50年以上の歴史があ価になることを示した。今日「能勢力学」として知

る。初期にはMetmpolisら(1953)によって定式化さ、られるこの巧妙な方法は，BalgacとImsnezovによつ
れたMonteCado法が，当時軍事目的で開発されてて運動エネルギーを含まない系に拡張された(Balgac

大型計算機上に実装され方法論的に発展した。しかandKusnezovbl990a,1990b)。そのサーモスタット機

しながら，MonteCarlo法では系の決定論的な時間構についてはすでに明らかにされている(Rﾕchizaki，

発展を追うことはできない。このため系の運動方程1997)。

式を基にして定温アンサンブルを実現する様々な方そこで，本研究ではBa1gac-KuSnezovアルゴリズ
法が探求された。これらのうち,「古典系では’自由ムを用いて磁場内に置かれた，っの古典スピンの運
度あたりの運動エネルギーに対して等量の熱エネル動を位相空間内において追跡する。古典スピン系と
ギーが分配される」という命題を実現するべく構成は別に熱浴を考え，熱浴に複数の変数を与える。能勢
粒子の運動量をスケールする方法(WbodCock,1971）の方法と同様に，熱浴はポテンシャルを有すると考
は多用される方法であり，その物理的根拠はＧ“のえ，それは熱浴変数によって表現される。また，系と
最小拘束の原理qanczos,1970)を基に示されている熱浴のそれぞれの変数の種で表される結合項を導入
(HaileandGupta,1983)。 する。この結合項によってスピン系と熱浴の間でエネ

とりわけ重要な進展が1984年に能勢によりもたルギーのやりとりが可能となり，スピン系を熱平衡

らされた(Nose,1984)；系を記述する位相空間変数に到達させることが原理的に可能となる。与えられ

た磁場の強さと熱エネルギーの大きさの下で，熱浴

＊愛媛大学大学院理工学研究科博士後期課程との結合様式が位相空間内での軌道の混合に，いか

**愛媛大学理学部物理教室に影響を与えるかをLiapunov指数により評価する。
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2.定温下でのスピンの歳差運動 (2)LiaPunov指数

(1)Balgac-Kusnezovの運動方程式 位相空間内での軌道の混合の程度を表す尺度，即

，-(xim棚で表される‘つのｽビﾝが‘磁場墓を鮮孟霊鴬;鰯撚:悪蕊
Ｈ＝(０，０，")内に置かれたとき，磁場によって歳差数であり，任意の点とその点から微小距離｡b離れた
運動を誘起され，その運動は古典的に

任意の点のメ時間後の間隔とｄｏの比の対数をとるこ

勝＝ｇ畑g×Ｈ （１）とによって得られる⑱enettin,GalganiandStrBlcyn，
1976)。まず，位相空間内のある軌道上の任意の点

で記述される。ここで,ｇはｇ因子，伽はBo駈磁エー(Xi,通,X3,＆,卿とその点から微小距離離れた

子である。今後,Dirac定数〃＝１とし,ｇﾒ48Ｈ＝Ａ位相空間内の任意の点をX,＝(X{,XX,X;,劇,畠)とし，
とする。 これらの間の距離を｡ｂとする。即ち，

この小正準集団であるスピン系が温度Ｔと熱的に

接触すると熱エネルギーによって(1)式で与えられる。b＝||x(0)－Ｊr'(0)|｜
運動の軌道が乱される。この熱的接触が(1)式のもつ
シンプレクテイック構造を破ることで達成されるこである。llxllはベクトルｘのノルムを表すｂｄｒを微
とがBalgacとKusnezovにおいて指摘された(Balgac小時間とし，ｒ＝池(i＝1,2,…,")後のそれぞれの
andKusnezovb1”0a)。ここでは,熱浴変数として２点の位置を勤三x(#)'xI＝卯)と書くと1時間後の両
変数勘,＆をとり，結合様式としては白の３次の結点間の距離は

謹鵜鰐憾鰯撫薙駕‘-''頚-淵'’
熱浴に導入したことに相当する。この状況をBalgac‐となる。

':、KuSnezOv(1992)の(5.4)式に適用すると，これらす

伽=越腫(差）（３）
べての自由度に対する運動方程式

Ｘｉ=ﾉﾋX2-豪{X3Xi-(X2)2}＋“Ｘｉ
を時刻ｊでのIjapunov指数入(Z)と呼ぶことにする蝿＝-鵬一野{xix2-(x3)2}＋紬ｘ２

為＝ー野価X3-(Xi)2}ー＆{(X,)2＋(X2)2｝（２）とIjaPunov指数は
く;'＝-α'1t{刷一(xi)z}+幼T(x'+x2+剛ノ１，＝鯉心“）
＆＝－cM2Ih{(xi)2＋(過)2}一jIBT(2剛

から得られる。

が得られる｡ABはボルツマン定数である｡鴎(j＝1,2）
はスピン系と熱浴との間のエネルギー易動度を担う ３.結果

定数であることが示されている(R』chizaki,1997)。実

際,α'＝‘U2＝0とおき,即ち,ｽピﾝ系と熱浴を切ここでは,竿＝1.0と0.'の場合について数値計
り離し，白(O)＝＆(0)＝０とすると(2)式は(1)式に算を行った。前者はスピンが受ける熱エネルギーと

帰着する。４次のRunge-Kutta法(杉江日出澄．岡崎磁場からのエネルギーが同じオーダーになる場合で，

明彦・足達義則・尾崎正弘,1986)を用いて(2)式を以下ではこの場合を高温状態と呼ぶ。後者は熱エネ

数値的に積分し，（xi,x2,x§,風,＆)の時間発展を追ルギーが磁場から受けるエネルギーより一桁小さい
跡した。 場合で低温状態と呼ぶ。

－８２－



ることを示している。

まず,高温状態で２つの熱浴変数をともにスピン系

に結合させた場合について計算を行った。α,＝助＝

１．０のときの(3)式から得られるLiapunov指数を時間

Ｉの関数としてプロットしたのがFig.１である。【→｡。

で０．０８に漸近することからα,＝cM2＝1.0のときの

高温状態でのLiapunov指数として凡＝0.08が得ら

れる((4)式参照)。

次に，低温状態で３次の結合を導入した場合

(α,=1.0）と導入してない場合(α,=0)についてLia‐

punov指数を評価した。それぞれの場合についてｌ

吹の結合の強さαzを変化させた場合のLiapunov指

数の変化の様子をFig.2に示した。３次の結合項を導

入しない限り，１次の結合の強さをいくら大きくし

てもLiaPunov指数の値は0.005から増加しない。即

ち，熱浴との１次の結合だけでは位相空間内での軌

道の混合が有効に行われず，スピン系の熱平衡状態

への到達が困難になる。一方，３次の結合項を有する

場合は１次の結合項の強さの増加とともにLiapunov

指数は増加し，助窒５で凡窒0.06となり，スピン系

は高温状態とほぼ同程度の熱平衡到達効率を得てい
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4.おわりに

006

0.04

結合定数は結合の強さを表す指標である。ここで

は強い結合として３次の結合項を，弱い結合として

1次の結合項を考えた。高温状態では２つの結合を

導入すればLiapunov指数が時間の経過とともに単調

に増加して0.08に漸近した。これに対して，３次の

結合項を含めないとき，低温状態ではLiapunov指数

は１次の結合係数を大きくしても一定の値0.005の

ままである。これは高温の場合の漸近値よりも極め

て小さい。つまり，系は熱平衡状態に達することは

困難である。しかし，低温で３次の結合項を含める

とLiapunov指数は１次の結合係数の増加に伴って増
加する。つまり，系は熱平衡状態を回復する。

以上のことから，Balgac-KuSnesovアルゴリズムに
おける３次の結合項は，熱平衡を実現する上で本質

的な役割を果たすことが明らかになった。
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