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1． は じめに

　カ オス の 概念は 、 い ろい ろな分野におい て重要な役割を演じてい る 。 特 に 、 化学反応 に

お い て は 、 遷移状態理論や IVR （intra．molecular 　vibrational 　energy 　rediStributi 。n ）などの

基本的な原理 として考え られ てい る。 その 重要性か ら 、 現在まで に さまざまな研究がなさ

れて お り、 成果をあげてい る 。

　その よ うな研 究の 多くはカオス の 持っ 統計性に注 目し 、 比 較的強い カ オス を取 り扱 っ て

い る 。 しか しなが ら 、 現実の 世界で はその よ うな強いカ オス ばか りが起 こ るわけで はない 。

例えば化学反応に おい て は 、 ある秩序を持っ た分子が原子の 組み替えを行ない 、 ある秩序

を持っ た分子になる 、 とい っ た描像で捉 えるこ とがで きるの で 、 弱い カオ ス が重要な役割

を果たすで あろ う。

　弱い カ オス の研究も、今まで に多 くな されてい るが 国 、 その ひ とつ に筆者の
一
人で ある

高塚が表 した もの がある 【2】。 これは 、 トラジ＝ 一ク トリーが擬セ パ ラ トリクス の 中を運動す

る こ とによ っ て 、 今まで に知られてい ない 興味深い 現象が見られ るこ とを表 した もの で あ

り、
こ の 運動 は PSLAM （phasespace　lamgeamplitude　motion ）と呼 ばれて い る 。

　今回は 、 こ の PSLAM を量子 論的に取 り扱 っ て その 特性 を調べ た 。 特に 、 観測で きる物

理 量で ある ス ペ ク トル に注 目し 、 重要な結果を得た。 これ らの 結果は 、 最近盛ん にな っ て

きて い る single 　molecule 　spectrosF 。py 【3】等の 実験 との結び付きに よ っ て 実際 に槻測で き

る もの と強 く期待 してい る。

II．PSLAM の古典 的取 り扱い

　　PSLAM をみるために 、
　H6non−Heilesポ テ ン シ ャル に修正項を加えたポテ ンシ ャ ル を

用い た 。 その Hamiltonian は

　　　　　　　H 一 蓋 ・ 藷・ 圭（x2 ＋ ジ）・ x2 （ay2 ＋ ・）・ i・3
（by− ・）　 　 （・）

である 。 この ポテ ン シャル の形を図 1に示す 。 図 1 か らわか る よ うに この ポテ ン シ ャル には角

動方向には 目に見えるバ リァーはない 。 補正 項を加えたの は 、 量子論で の 取 り扱い で 波束が

逃げない ようにするためで ある。 実際の計算で は 、 m
．

＝ 1．0087
，
　My ＝ 1．0

，
a ＝ O．6

，
　b ＝ 0．2

とした 。 また 、 トラジェ ク トリ
ー

は x ＝ O
， y ニ 0 か らある運動量をもたせ て 出発 させ る 。

運動量の 初期値は m 方向へ の運動量の 割合 ム を使 っ て割 り当て られて い る 。

　E ＝ 0．15；ん ＝ 0．52 の場合に 、 トラジ ェ ク トリーが 、 pt ＞ 0 で x ＝ 0 の平面を横切 っ

た ときの y とPy の値をプ ロ ッ トしてい っ た Poincar6断面 を図 2に示す。それ ぞれ の セ ル

は 、 秤動モ ー ド （L）、 回転モ
ー

ド （R＋
，
Rつ に対応する 。 ここで 、

これ らの モ
ー

ドはポテ

ン シ ヤ ル バ リアー で はな くセ パ ラトリクス によ っ て 分けられて い る。
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　　これ らの モ ー
ドを見分けるために振動の 角運動量 ［2】（vibrational 　angular 　momentum ）

L（τ）＝ x（T ）g（T）− y（τ）S（τ）と面積座標［21（area ・c。ordinate ）3（t）＝ 盃L（T）dt を導入する 。

S（t）は 、 回転モ
ー

ドの ときには正及び負の 勾配を持つ 直線に なり、 秤動モ ー ドの ときには

正 負の値を繰 り返す線になるこ とがわか っ て い る。

　　この 面積座標を 、
エ ネル ギー一

定 （E ＝ O．15）の 条件の も と、 ん を変えて計算 した結

果を図 3 に示す 。 図 3で は、ほ ぼ t・＝ 　1000まで右回転をし続けた後 ・ 振動をt ＝ 1500 ま

で して 、 再び 右回転にな り、 その 後振動 と回転を不規則に行 っ た り来た りしてい る様子を

表 して い る 。 この よ うな複数の モ ー ド間へ の 不規則な 、 かつ 非予測的な遷移が位相空間大

振幅運動 （Phase−Space　Large−Amplitude　Motion）の 特徴で ある 。
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　　　 図 1　　　　　　　　　　　　 図 2

m ．PSLAM の量子論的取 り扱い 【4］

図 3

胴巳L♂

　　量子論的取 り扱い で は 、 正準量子化したハ ミル トニ ア ン を用い る 。 そ して 、時間依存

の シ ュ レーデ ィ ンガー方程式 仇髪＝ ．倉ψに従う波束の 運動は高速フ
ー

リエ 変換 （FFT ）を

用い た6次の シ ン プ レ クテ ィッ クインテ グ レーター
【5】を使 っ て 求めた 。 初期波 束として は 、

通常、 最小不確定性波束が用い られ て い るが 、 この 系の 場合 、 それ を初期波束として 採用

す る と低 エ ネル ギ ーか ら高エ ネル ギー
まで非常に多 くの 成分を含んで しま う。 古典論 にお

い て PSLAM が見 られ るの は あるエ ネル ギー領域に限られ るの で 、 初期波束が エ ネル ギー

的に局在して い なけれ ばならない 。 そ こで 、 我々 は energy 　screening 法 16］とい うもの を

導入 して 、 適切な初期波束を作っ た 。

　　古典論におい て PSLAM を特徴付ける物理量は角運動量と面積座標で あっ たの で 、 量

子論で も以下の 式 に定義 され るような量 を考えるこ とにする。

L（・）　 一 　 nlm （な岬 （x ，・・
t）〔・£

一
・羞】ip（・ ， ・，

・））
s（・） 一 　Jo

‘

L（・）・・

（2）

（3）

3（t）は 、 古典論にお ける振る舞い と同様に 、 秤動モ
ー

ドの ときにぽ正 負の 値を繰 り返 し 、

回転モ ー ドの ときには正 あるい は負の勾配を持っ こ とが予備的な計算か ら確かめ られて い
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る。 よ っ て 、
こ の 物理 量か ら量子論的 PSLAM が特徴付け られ る 。

　　次に 、 数値計算の 結果を示す 。 まず 、 n 依存性を見てみ よう（図4 ）。　n が比較的大 き

い ときに は （n ＝ 0．017）概周期的な振る舞い で あるが 、 小さ くする につ れて 古典論で 見 ら

れ たような PSLAM の 運動を示すよ うになっ てい る様子がわか る 。 さらに 、 この 波束が擬

セ パ ラ トリクス 近傍に局在 してい るか どうか 、 n　＝ 　O．OO5 の 場合につ い て 、 各時刻 ご とに

Husi皿 f表示 【7】を とり、 それ らの 時間平均 を用い て 量子 Poincar6断面 を計算 した （図 5 ）。

この 結果を古典論の Poincar6断面と比較する と波束が擬セ パ ラ トリクス 付近 に高い 確 率密

度を持 っ てい る こ とが 明らか にわかる。

　 この よ うに量子 力学におい て も PSLAM の存在が確か め られ たので 、 それが 、 実際に

概測で きる物理 量で あるス ペ ク トル に どの ように影響す るか を考 えて み る 。 図 4 にお い て

n ＝ o．ol の ケー ス で は 、 時間T ＝ lo，257］で は回転モ
ー

ド、　T 　＝ 　［257，
5141で は秤動モ

ー
ド

’
を してい る ように見えるの で 、 その 時間間隔につ い てそれぞれス ペ ク トノレを計算し 、 比較

してみ た （図 6 ）。 なお 、 以下の式で定義される時間に依存するス ペ ク トル を用い て 計算

した 。

　　　　　・（・・珊 一 1纛 か く ψ（x ・… ）1・（x ・ … ）・ ・XP【・舌・・］1 （・）

図 6か ら、
ス ペ クトル が時間に依存してい る様子がわかる。 なお 、 概周期的であっ た亢 ＝ 0．017

の 場合には この よ うな差異は見 られない 。

　 さらに 、
ス ペ ク トル の 初期値依存性も検討 した 。 実際には 、 古典的 エ ネル ギーを固定 し

て 、 初期値 で ある yo を変化させ て 、 それぞれか ら作られる ス ペ ク トル を比較した （図 7 ）。

こ の 図か ら、
ス ペ ク トル の 初期値に対する極めて強い 依存性が存在するこ とがわか る

。 な

お 、 この よ うな依存性は 、 初期値に対 して指数関数的に情報を失 うような強カオス 系にお

い て は 見 られ ない の で はない だ ろうか 、 とい う予想をして い る 。
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　IV ．まとめ と考察

　本研 究で は 、 PSLAM の 運動を中心に 2 次元の 弱カ オス 系の 量子 ダイナ ミクス を調べ た 。

数値計算の 結果か ら、 量子力学において も適当にパ ラメタを調節する こ とによ っ て 、 古典

力学の PSLAM の 特徴が見られるこ とがわか っ た。 分子振動で は 、
ノ ー マ ル モ ー ド、

ロ v

カ ルモ
ー ド、 及び フ ェ ル ミ共鳴な どが知 られてい る 。 これ らの 他に 、 新 しい ス ペ ク トル 特

性を持っ PSLAM が付け加 え られ る こ とを提案す る。

　特 に 、
こ こ で強調 した い こ とは ス ペ ク トル の 時間依存性 と初期値依存性 で ある 。

これ ら

の 特性は 、 波束の 長時間特性と量子力学的不確定性 （波束の位置を コ ン トロ
ール で きない ）

に由来する もの で ある 。 通常の 実験で は 、 ア ン サンブル 平均及び時間平均の ス ペ ク トル を

見 て い るが 、 その よ うな実験で は我々 の 見い 出したス ペ ク トル 特性は見えなくな っ て しま

う。 しか しなが ら 、 最近 8ingle 皿 olecule 　spectroscopy の 技術が発達 し 13］、これ らの ス ペ ク

トル 特性が実際に親測 される可能性が 出て きた 。 今後 、 具体的 な分子 の ハ ミル トニ アン も

取 り扱い 、 実験 との 対応 を研究す る予定で ある 。 　 　 Y・…
’

　T ＝ ゴ 【0，
257］
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