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量子多成分系に お ける時間領域の半古典論
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　量子論で は
，

一
般 に

， 複合的 な系 の 時間発展 に よ っ て
，
全系 を構成す る部分 同志 が （量子 的に）絡み

合 っ て い きます．本講演は
，

こ の 絡み 合い の 過程の半古典論 を通 じた解析 の 報告で す．特に
， 複合系 と

して
， 内部 自由度 と

”

外部
”

自由度か ら成 る量子多成 分系（例えば
，
spin を担 う粒子 や

，
電子状態 の 励

起 を伴 なう核 の 運動 の 模型 で す）を考察 します．こ こ で は
， 内部自由度の coherent な量子 振動が外部

自由度の 伏見関数の干渉を誘発する
一

因であ る こ とを報告 します．講演で は
，

こ の 量子干渉の 破壊 と古

典的な chaos 動力学 の 関係に言及 しま したが
， 紙幅の 都合に よりこ の 点は割愛 します，

1　 動機付 け

　い わ ゆ る Copenhagen 解釈の 枠 内 に お い て は ， 量子 系の
， 意味の ある

，

一
貫し た考察の ため に は

， 問

題の 量子 系を測定する古典系が必要で す．こ の こ とは
， 古典論が量子論の 特別な極 限 と して位置付 け ら

れ て い る こ と と矛 盾を孕 み ます．こ の 矛盾を （何 ら か の 意味で ）解決する こ とが
，

い わゆる （量子系 の ）

観測 の 問題で す．こ の 問題に対 して
，
そ の 測定系を もまた量子系 として記述 する approach があ りま

す （例 えば
，
町田 一並木理論 ， 環境理論 ［1D，そ こ で は

，
量子 一“

古典
”

結合系の unitary 時間発展 を解

析 する こ と に なります．こ れ の み の 考察だけで は
， 観測問題 の 最 終的 な解を直接提供 しませ ん が

， 重要

な洞察 を与え る こ と は 確か で す．そ れ は
，
測 定系 （そ の

“

環境
”

を含め て ）の （何 らか の 意味 で の ）
5
複 雑

さ
”

が，被測定系の
“
波束の収縮

’

を もた らすた め に重要 で ある．とい うこ とで す．こ こ で 言及 され る

複雑 さとは
， 例え ば

，
町 田 一並木理論に お け る系の 熱力学的 な素性 で あ っ た り

，
環境理論に おけ る 系 の

自由度の 高さ （蟹 動力学 に関与する Hilbert空間の
“

次元
”

の 大 きさ （の 対数））で す．特に
，

こ れ らの

議論で 着 目されて い る の は
，
測定系の構成の 複雑さで した．こ れ に対 して

， 測定系の 動力学 の 複雑 さ に

焦点を当て た議論 を展開する こ とは可能で し ょ うか？ こ れが
， 本研 究の ひ とつ の 動機付 けで す

2 ，

1．1　 量子 一Lt
古典

1，
結合系 と しての量子多成分系

　量子多成分系は
，
二 つ の 部分 系か らな ります。便宜上

，
こ れ らを Internal　Degrees　ofFreedoni （IDF ：

内部 自由度）と ExternaJ　Degrees　of 　Freedorn （EDF ： 外部 自由度）
3 と呼ぶ こ とに します，例 えば

，

spin を持 つ 電子や
， 断熱 （透熱）基底で 記述 される分子が そ の 代表例 で す．後者は

，　IDF と EDF の 時

　
1
京大 基 研 短 期 研 究 会 「量 子 力学 と カ オ ス ： 基礎 的 問題 か らナ ノ サ イ エ ン ス ま で 」 （2003 年 11 月 12 日一14 日），2003 年

11月 13 日の 口頭発 表 Asemiclassical　approach 亡o 　ti皿 e　evolutions 　of 　multicomponent 　systems よ り・

　
2
もち ろん，系 が熱力学 的な素性 を獲得 する た め に

， 系の 動力学の 複雑さ を利用 して い る場 合 もあ ります．た だ し，町田 一

並 木理論は、動 力学の 複雑 さを直接 問 う議論 に は な っ て い ませ ん．
　

3
本 来は 外 部で は ない の で 紛 ら わ しい 名前か も しれ ませ ん．相対 的 に見 て外 部，と理 解 して くだ さい ．
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「量子力学とカオ ス 　
ー
基礎的問題か らナ ノ サ イエ ン ス まで 一」

問 scale の分離を しば し ば伴 なう意味で
， 量子 一“古典

”

結合系の 原型 とみ なせ ます．実際 ， 量子 多成分

系の 解析で は
，
擬 似的な

“

波束の 収縮
”

が議 論 された り
，
仮定さ れ て い ます．例 として

， 水和電子 の 緩

和 ［2亅を挙 げ ます．水 と電子 の 特徴的な時間 scale が分離する こ とか ら
， 断熱的な記述 が正 当化 され ま

す．すなわ ち ，

‘

冰 分子
”

の 配置は断熱 potential面 を定め
， 第零近似 と して

1

“

電子
”

は特…定の 断熱状

態に留 ま ります
4．配位空間中 に疎に存在する avoided 　crossings の 近辺で は非断熱遷移が盛 ん に なる

ため
， 動力学は水分 子 と電子の量子 的な絡み合 い を誘発 します。こ れ の 数値計算の 労力の 軽減の た め

，

surface 　hopping と呼ば れ る
， 現象論的な波束の収束が しば しば使わ れ ます．こ れ は非断熱遷移を古典

的 な確率過 程 で 近似 する手法 で あ り，

“

古典系
”

の 量子干渉性が問題 に な らな い 物理量 の 計算で は
， 良

い 結果 を出す こ とが知られ て い ます ［4］．

1．2　 量子多成分系 の
“ 量子 古典対応，，

と
‘‘複雑 な

” 動力学

　こ こ で は
， 量子 多成分系の複雑な動力学と干渉破壊 ，

つ ま り， （擬似的な）波束 の 収縮
，

の 関係 を議論

の 射程内に 置 くこ とを試み ます．こ の ため，まず，
“

複雑な量子動力学
”

とは何かを考える必要があ りま

す．こ れ は量子 chaos の 基本問題で すが
， 議論の詳細は他 に委ね ［5］，

こ こ で は
， 単に古典対応物が カ オ

ス を持 つ 系が 半古典的な領域 で 複雑な量子 動力学 を持 つ とする立場 を取ります
5．そ こ で

， 量子多成分

系の 古典対応物 と は 何 か を考察す る 必要 が あ ります．こ の 問題は非 自明で あ り
， 幾つ か の 可能性が あ り

ます．

　 L 断熱 （また は 透熱）面で の古典動力学

　 2．断熱 （また は 透熱）面で の古典動力学に surface 　hoppingを加味する ［7］．

　 3，Pechukasに よ る
，
EDF の 有効作用 の変分原理 の誘導す る軌道理論 ［8｝．

可能性 1 は矛盾を起 こ し得 る の で （例えば
， 透熱面が近可積分で

，
か つ

， 断熱面が chaotic な例 は容

易に構成で きます）， 考察 の 出発点 として は 曖昧で す．可能性 2 は
， 発見論的な解析で は有用 で す が

，

hopping の導入方法 に曖昧さがあ ります．一
方

，
　EDF と IDF の 分 割 ［3］を一

旦 設定 して しまえば
， 可

能性 3 は
，
議論 の 明確な出発点に な ります，以下 ，

こ れ を考察 します．

2　 二 準位線形透熱面 を持 つ 重い 粒子 一 IDF の 量子振動の 誘発する EDF の量子干渉

　Pechukas の 有効作用を用 い た半古典論は
，
形 式的には明快です．出発点は

，
　Feynma 皿 核 K で す．

こ れ を経路積分表示 し
，
IDF の 経路積分 の み を遂行 した もの を考えます：

　　　　　　　　　　　　　K − fD［・（・）〕・xp （is・・［q（・膕 ・［・・1　 　 　 （1）

ここで
， q は EDF を記述する力学変数，　So［・］は IDF との結合が無 い 場合の EDF の古典作用 ，　Z［・］

は
“

影響汎関数
’

［9］
6
で

，
IDF の情報が integrate　out され て い る もの です．（1）か ら，

EDF の有効作

　
4
断熱 的 な 記述 に お い て は

，

“水分子
”

や
XE

子
”

が 指 し示 す対象 は，通 例素朴 に想定 され る もの と異 な る場 合が あ ります

［3］．

　
5
こ れ は高塚 氏 の 講演 ［6］と は異 な る 立場 で す

　
6Z

目 は Feynman −Vernon の もの と異 な り，
‘‘
片 道の み

”

の時 間発展 に対 す る もの で す．
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用 を定義 します ：

S［q（・）｝…i 　SO［q（・）］十 （h／i）　ln　Z［q（・）］ （2）

こ れ が Pechukas の 導入 した有効作用で す，経路積分の 定常位相評価か ら
，
対応する古典論が 自動的に

誘導され ます．しか しなが ら
，
Pechukasの 方法に は難点があ ります．そ れ は

， 有効作用 （2）の極値条件

が 誘導す る古典論は
， 時間 に つ い て非局所的 な微積分方 程式 で あ る こ と で す．非局 所性 の 起 因 は IDF

を
“1nte駅 ate 　out

”

した こ とに あ ります．こ の た め
，

こ の 微積分方程式の もた らす物理 的描像はほ とん

ど理解 され て い ませ ん ．

　 そ こ で
， 以下 で は

， 単純な場合に 関 して
，
Pechukas の運動方程式の 物理 的描像を確立する こ と の

一

つ の 試み に つ い て報告 します ［10］．こ れ を遂 行す るにあた っ て ， 最初か ら水和電子の 緩和の よ うな ， 複

雑な構成 を取 る系を解析す る こ とは，何 が近似 の artifact で ある かが不明確で ある た め
， 避ける べ きで

す，む しろ
，
こ こ で は

， 量子古典系の 問題 の 核心 を保持する
，
最も簡素な系を解析する こ とに します： こ

れ は
，
IDF と して 二 準位系 を持 つ （無限 に）重い 粒子で す．こ れ を記述する Hamiltonian は

　　　　　　　　　　　　　　　　　A 一牆 凋 　 　 　 ・・）

こ こ で
， d は EDF の 位置作用素 ，

　 F は線形な
“

透熱 potential面
”

の 傾 き
，
」 は 透 熱状態間の 遷移

行列 要素． IDF の 持つ 時間 scale を h の値 と独立に する た め
，
　H に 因子 h が付 い て ます． こ の

Ha 皿 iltonianは
， 量子写像系の

“kick　part
”

と読む こ とが で きます，こ の ため ，
　Pechukasの 有効作用

は汎 関数で は な く，む しろ，保存量 q の 関数 S（q）と読め ます．こ れ は
， 有効 potential− S（q）と読ん

で 差 し支えあ りません．こ れ は 一
般 に振動 関数 の 対数 と な ります．

　始状態に おい て IDF が透熱状態の
一

方にあ り，
か つ

，
　J が充分小 さ い 場合 ，

　EDF の 運動は透熱面

± Jq に従 い ます ．しか し，IDF が片方 の 透熱状態に局在 しなくなる と
，
EDF の運動は

， 透熱面を利用

した単純 な量子古典対応 を失 ない ます．い わ ば
， EDF は透熱面の

“

線形重ねあわせ を感 じて い る
”
た

めです ．

　こ の 状況 に対す る TPechukas の半古典 解析 を遂行 しま した．特 に，　EDF の相空間上 の動力学 を明

確に観察す る た め
，
Feynman 核の EDF の 境界条件 として coherent 状 態を採用 しま した． こ の た

め
，
Klauder の 半古典 coherent 状態経路積分法 と

，
こ こ で 現われ て くる Stokes現象 の 処理 の ため

1

Adachi の 処 方箋を用 い ました ［11】．

　まず ， 工DF の 始状態 と終状態が 同
一

の 透熱状態で ある場合に つ い て 述 べ ます．こ の と き期待され る

こ とは
，
基本的 に

，
EDF は透熱面か らの 影響で 運動する こ とで す．確か に

， coherent 　state の確率振幅

の peak 近傍で は
，

こ の様子が現れ ます．さらに
，

こ こ で は
， 古典解が唯

一
なの で

， 有効的に Gauss 波

束動力学 ［12】が成立 して い ると言えます．こ の とき
，
透熱面 か らの 補正 を持 つ 有効 potentail − S（q）

の 下 で の EDF の 運動 とい う描像は 自然で単純で す．一方
，
確率振幅の裾 で は

， （伏見表示 に おける）量

子干渉現象が発現 します，すなわち
， 半古典核に寄与する軌道が複数存在 して

，
Gauss 波束動力学が

破綻 します．原 因は
，
Pechukas の 有効作用 の 対数的発散 で す．こ の 作用 の 発散は

， 影響汎関数に 立 ち

戻 っ て考えれ ば IDF の 量子振 動 に由来す る もの と理解 で きます： （EDF の 配位空間中 の）対数発散点

に おい て
，
IDF の

“

条件付 き
”

確率振幅で ある影響汎関数の値は零です，これは次の こ とを意味 しま
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「量子力学 と カ オ ス 　ー基礎的問題 か らナ ノ サ イエ ン ス まで
一
」

す： EDF の 実古典軌道近辺 で は透熱遷 移が弱 く破壊的干渉を引 き起 こす まで に 至 りませ ん で したが
，

一
方 ， 複素領域 の 深部で は

， 透熱遷移が頻繁に起 きます．有効作用の 対数発散が 起きる もの の
，
Stokes

現象を正 しく処理する こ とで
，
定性 的 に正 しい Feynman 核の半古典論評価を得る こ とは で きます．対

数発散点の 周囲に
一

対の 焦点が 現 わ れ
， Stokes線は焦点 と対数発散点 を結 び ます．こ の 模型 の よ うに

写像 1stepの 時間発展の 下で
， 量子多成分系の半古典論に顕著なこ とは

，
こ れ ら対数発散点 ， 焦点お よ

び Stokes線 の 配置で す，

　つ ぎに
，
IDF の 始状態と終状態が 異な る透熱状態で ある場合 に つ い て 述 べ ます．こ の とき

，
透熱遷移

に よ っ て確率振幅は終状態へ と漏れ て い き
， 完全 に非古典的 な過程の は ずで す．数値実験で は

， 短時間

で は こ の 漏れ た 波束は 干渉 を起 こ さず
，
Feynman 核へ 寄与す る古典軌道は 唯

一で あ り，
Gauss 波束動

力学的な挙動 を示 しま した．

　最後に
，
IDE の始状態と終状態が

一
般 の 場合に つ い て 述 べ ます．以上 の 場合 とは対照的に

， 短時間領

域です ら， Gauss 波束動力学 的とは掛け離れた挙動が見 い だ しました．こ の とき
，
Gauss波束 の peak

に相当する もの が無 い ため
， 通例の 半古典 coherent 　state 経路積分法で は比較的容易で あっ た

，
　Stokes

現象の処理が著 しく困難とな ります，こ の過程の解析は将来の課題 と します，
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