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研 究会 の趣 旨

　 化学反応は ミク ロ に 見れば 、 非線形な分子 振動が相互 作用 す る系 にお け るダイ ナ ミヅ

クス で あ り、 非線形 力学系におけ る カオス 現象が重 要と考 え られ る 。 特 に 、 タ ンパ ク質

の折 り畳み な ど高分子 の 関与す る化 学反 応は、大 自由度力学系 の 重要 な一例 で あ り、カ

オス 現象の 解明 を通 じて 、 反応制御 や効率の 向上 な どに向けた 、 新たな知見 が得 られる

可能性があ る。こ の 様な 閤題意識に基付 き本研究会 では、 （1）大 自由度力学系の 相 空

間構造を解明するた め 、 従来の 少数自由度系カオ 冬の 研究を越える新た な解析方法 を開

拓 し、 （2）この 方法 に基付い て 、 大 自由度力学系に しば しば見 られ る 、 動的な長時 聞

相関の メ カニ ズム の 解明 を行な う。 さらに 、 （3 ）こ の 長時間相 関 を利用 して 、 反 応 制

御や効率 向上 を行 な うた めの 方法論 を建設 し 、 （4 ）その 具体的な応用 として 、 タ ンパ

ク質の 折 り畳み過程 に対 して 、こ れ を大 自由度力学系 と見 なす 立場か ら 、 反応制御 と効

率向上に 向けた解析 を行な う。 以上 の 4 点の 研究課題に 向けて 、 日米お よび 諸外国に お

け る非線形物理 と物理 化学の 研究者が 一
同に会 し、 研究成果の 相互 交流と共同研究の 推

進 を 目指 す事 が 本 研 究 会 の 目的 で あ る 。 本 研 究会 の 詳 細な 報 告 は 、 Advances　 in

Chemical　Physics（John　Wiley ＆ Sons，　Inc．）の 特別号 （Vol．130．
　Part　A ＆B 、 2005年 2 月）

として 出版され る 。

　なお本研究会は、基礎物理学研究所 か らの 財政援助以外に 、下 記 の 団体か らも財政援

助 を受けた 。 こ こに感謝 したい 。

　 （1） 日本学術振興会 日米共同セ ミナー

　 （2） 井上科学振興財団

　 （3 ） 科研費特定領域研究 「強 レ
ーザ ー

光子場に よ る分子制御」 （代表 ・山内薫東大

　　　　教授）

　　　　　　世話 人 　戸 田幹人 （奈良女子大学理 学部）・小松崎民樹 （神 戸大学理学部）

　　　　　　　　　 小西哲郎 （名古屋大学理学部）・
　R．　Stephen　Berry （シ カ ゴ大学）

　　　　　　　　　 StUart・A ．　Rice （シカ ゴ大学）
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　本研究会で は 、 非線形物理 ・化学物理 ・生物物理 ・応用数学な ど異なる研究領域の 研

究者が一堂 に会 し、相 空 間構造 の解析に 基づ い た化学反応の 動力学理 論 に向け て 議論を

行 っ た 。 そ の 中で 特に重要なの は以 下の 四点で ある。こ の うち で第一 と第二 は 、相空間

構造 に基づ く反応動 力学の 構築に向けた基礎的な課題 に関連 し、 第三 と第四は 、 基礎理

論 を複雑系の 反 応過 程 に応用 するた めの課題 に 関連する 。

　 まず基礎的な課題に おける成果を述べ る。

　第
一

の 点は 、 法双曲的な不変多様体 と、 そ の 安定多様体 ・不 安定多様体の 交差構造 に

基づい て 、 反応過程の 動力学 を解析す る方法の 有効1生が確認 され たこ とで あ る 。 この 方

法は 、 従来 、 2 自由度系 に対 して は確立 して い たが、 こ れ を越 える場合 に関 して 有効性

が議論されたの は初 めて で あ る。 さ らに 、 大自由度系に対 して 適用 す るに際 して 、 相空

間の 領域 を粗視化 し、 各領域の つ なが り方をグラ フ 化 す るこ とに よ っ て、ミク ロ なダイ

ナ ミッ クス か らマ クロ な ダイ ナ ミッ クス へ と橋渡 しを行 う方法の 可能性 が提起 され 、 参

加者の 活発な意見交換が行われた 。 また、 法双 曲的な多様体 が分岐 ・消失す る過程 を研

究する重 要性が指摘 され 、 かつ て 2 自由度系 に対 して Pollak と Pechukasが行 っ た研究

を、大 自由度系 に拡張 して い く必要性 が指摘 され た 。 また、従来、遷 移状 態 と して考慮

されて きた指数 1の 鞍点の み で な く、 指数 2以上 の 鞍点 をも含 めて反応論 を構築する必

要性 が議論され た。こ れ は、法双 曲的多様体 として 、 最 も次元が大 きい もの の み で はな

く、 よ り小 さい 次元の もの が反応過程 に 寄与する可能性 を意味する。そ れ らが相空間に

お い て 、 どの よ うな構造 を成 して い るの か は未知の 問題で あ り、 今後の 研究の 進展が 待

たれ る 。 さ らに、「能勢
一 Ho。ver 熱浴 法は 、 法双 曲的多様体 を保存するか」 とい う問題

が提起された 。 能勢
一 Hoover 熱浴法は分子動力学におい て

一
般的に用い られ て お り、

こ の 問題は 、 能勢
一H。。ver 熱浴法の 適用 の 正 当性 に直結す るに もか か わ らず 、 従来 、

全 く問われ て こ なか っ た 。

以上の ように 、 相空 間構造の 基本で あ る法双 曲的多様体と反応動 力 学の 関連 に 関 して、

多 くの 問題提起が成され 、新 しい ア イ デア が 出された。

第二 の点は 、 大 自由度カオス の エ ネル ギー緩和 にお け るボ トル ネ ヅ クの 存在 が、「特徴

的な 時間ス ケールの ギ ャ ッ プ」をメ カ ニ ズ ム とする普遍的な 現象 として確認 された事で

あ る 。 こ の よ うなボ トル ネヅ クは 、 内部 自由度 を持つ 系にお け る遅 い 緩和 、 クラ ス ター

形成におけるサイズ分布の 統計性 、 長距離相互作用 を持つ 系における緩和 、 たんぱ く質

に おける低周波数領域の エ ネル ギー移動など、異な る領域におい て多 くの現象に見 られ

こ とが指摘 された 。

「特徴的な時間ス ケー
ル の ギヤ ッ プ 」 を持つ 系で は 、 非線形共鳴の

ネ ッ トワー クが重要で あ るが 、 モ デル 系におけ る詳細な研 究が報告され るとともに 、 実

際の 分子 に おい て 、 wavelet 解析な ど新 たな時系列 解析 の 方法の 有効性 が指摘 され活発

な議論 が行われ た。また 、 特異値分解法 に 基づ く、非線形共鳴の ネ ヅ トワー ク上 の 非定

常なダ イナ ミ ッ クス の 解析の 可能性が 指摘された 。 こ れ らは 、 今後の 研究に おい て 、 有

効性が検討されるべ きア イデア で ある 。 また 、 鞍点近傍の 法双曲的多様体 と非線形共鳴
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の ネ ヅ トワ
ー クが 、 相空 間におい て どの ように つ なが っ て い るの か 、 とい う問題 が提起

された 。 こ の 問題は 、 高励起振動状態か ら反応 へ 至 るメカ ニ ズ ムに関係す る とともに 、

複数の 遷移状態を経て 進行 する反応過程 におけ る 「動的相 関」 の 可能性 を解明するため

に不可欠で あ るにもか かわ らず、 こ れ まで 問われ て こ な か っ た 問題で あ り、 今後の 研究

が待たれ る。

　 以下の 第三 と第四の 成果は 、以上 に述べ て きた基礎的な研究 を、たんぱ く質を初 め と

す る大 自由度 におけ る反応 過程に対 して応用す るため の 課題 に関連 す る 。

第三の 点は、力学系の 方法論に基 づ く時系列解析の 可能性 と必要性が、分子 動力学計算や 1

分子測定実験の 結果に対する適用 を念頭 に議論された こ とで あ る 。 こ の よ うな議論は 、 非

線 形物理の 方法論 を実際 的な場面 に適用 す るに際 して 不可欠で あるが、化学物 理 ・生物物

理 の 文脈 で され るの は 、 本研究会が 初め て で あ る 。 こ の ため に 、 化学 物理の 研 究会 と して

は究めて 異例な こ とで ある が、時系列解析の専門家を招待講演者に加 え、時系列解析の 方

法 論の 有効性 に関 して 活発 な議 論を行 っ た 。 特 に、生物物理 にお ける分子動力学計算 に お

い て 、 時系列解析 を独立 に行 っ て い た研究者も交えて 、 複雑な多谷構造を持っ エ ネル ギー

曲 面上 の ダイナ ミッ クス に対 して時 系列解析 を適用 し、集 団的な 自由度 を摘 出 して い く必

要性が議論 された 。 ま た 、 従来 、 力学系理論に おい て カオス 現象 を特徴付け る指標 と して

用 い られて きた Lyapunov 指数の 概念を 、 集団的な 自由度に対して 適用で きる ように拡張

する試み と して 、 有限サ イズ Lyapunov 指数の定 義が紹介され 、 たんぱ く質の よ うな大 自

由度系 におい て 集 団座標 を取 り出す指標 と して の 有効性 が議 論 され た 。 さ らに 、非線形高

次光 学過程の 観測 に よ っ て 、 実験的に 非線形動力学に 関 するデータを得る 方法が紹介 され、

その 有効性が議論され た。 こ の 方法は、局所的な不安定指数を知 る の に有効で ある こ とが

理論的に知 られて い るが、局所的な情報を越 えて 、相空 間構造 の 解 析な ど大 域 的な情報を

得るために使 えるか 、 とい う問題提起 が成 された 。

　 第四の 点は 、 クラ ス タ
ー

の 1次相転移や合金形成 ・液体 にお け る集団運動 ・たんぱ く

質の 低 エ ネル ギー振動 な ど、有限 多体 系 ・大 自由度力学系に おける非平衡非定常ダイ ナ

ミッ クス の具体例が報告 され、それ らの ダイナ ミヅ クス の 反応論におけ る重要性 が指摘

され た こ とで ある 。 これ らの ダ イナ ミ ッ クス に対 して 、 有 限サ イズ Lyapun。v 指数 を用

い た解析、相空 間構造の 大域的な つ な が り方を特徴付 ける試み、フ ラ クタル指 数を用 い

た分散関係の 解析 、 指数 2 以上の鞍点 か らの 寄与が重要で ある事 を指摘す る研究 など、

力学系に基づ く基礎的な方法論 を適用 する研究が数多 く報告された 。 今後は 、 時系列解

析 の 発展 と、 それ を用 い た相空 間構造 の 特徴付 け を含めて 、 大 自由度力学系の 非平衡非

定常ダ イナ ミ ヅ クス にお け る集団運 動の 解析が重 要で あ る こ とが指摘され た 。

以 上の ように本研究会で は、大 自由度カ オス の相 空間構 造の 解 析 に 向けた基礎 的な課題 と、

たんぱ く質や クラ ス ターな どの 具体的な系に 対する応用 の 両 面に わ た っ て 、多 くの 異な る

研究分野か ら研究者が参加 し、お互い の分 野の 壁 を越 えて 議論を行い 、新 たな問題提起 と

ア イデア が提出されるな ど、 境界 領域 にお ける研 究会 と して きわめて有意義 であ っ た と言
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える。
こ の研究分野にお ける第一歩 として 価値ある 研究会 で あ っ た とい う点で、参加者の

間で は好評で あ り、今後も こ の ような研究会を継続 して ほ しい とい う要望 が数多 く寄せ ら

れた 。 以下 に、プ ロ グラム に沿 っ て研究会報告を行 う。

第一日　 「化学反応動力学の ための大自由度カオス 研究 とは？」　 （戸田 、 Rice、 小西 ）

第
一

日目は 、 本研究会 にお ける基本的な論点の 提示 を行い
、 少数自由度カオス の 研究を越

え、大 自由度カオス に 向か うに 際 して 、 特に化学反応の 動力学 との 関わ りにおい て 、何が

必要で あるの かを議 論 した 。 Rice は、動力学的立場か らの反応 動力学の研究を総括 し、多

自由度系の 場合の 困難 と、 それを克服する方向性を打ち出 した 。 戸 田は、従来の 反応動力

学の 基本概念で ある 「遷移状態」に関 して 、 その動 力学的基礎付 けの 試みを総括 し、Wiggins

の 提唱 する 、 法双曲的不変多様体 Nor皿 ally 　Hyperbolic　lnvariant　Manifolds（NHIM ）に基

付 く定式化が 、

「遷移状態」概念の 多次元 に対す る
一般 化 に な っ て い るこ とを示 した。 また 、

反 応動力学 の 現在 の 課題 と、 それに対する力学系カ オ ス の研究か らの ア プ ロ
ーチ と して 、

特 に NHIM の 安定 （不安定）多様体の 交差構造 の 多様性 と、反応 論 にお けるその 意味 に

焦点 を当て て 現時点で の 問題点を論 じた 。 小西は、大 自由度 カオス の 相空 間構造の 解 明 に

向けて 、 非線型共鳴の 構造の解明 と、 そ こ で 見られる、「ア ーノ ル ド拡散」 に 関し て 議論 し

た 。

第二 日　 「相空間の 幾何構造 と複雑系の 長時間相関」

　　　　　　 （小松崎、Uzer、　Straub、　 Leitner、高塚 ）

　　　 第二 日目の 主題は 、 前日に議論された相 空間構造 の 幾何 学に 基付 い て 、複雑 系の 長

時間相 関の可能性 を議論 する こ とで あ っ た 。 小松崎は 、 鞍点近傍の NHIM を系統的に 求め

る Lie 摂動論を議論すると ともに 、 反 応過程 におい て エ ネル ギーが増加す る際 に、　 NHIM

の 分岐が 予想され る事を指摘 し、こ の 分岐にお い て 、 遷移状態近傍 に長時間相 関が見 られ

る 可能性を示唆 した 。 Uzer は 、 大 自由度力学系 におけ る長時間相関の メカ ニ ズム の 解明に

向 けて 、 複数の ポテ ンシ ャ ル井戸領域 にまたが る動的相 関の 可能性 を指摘 する とともに 、

従来の フ ー リエ 解析に代えて wavelet 解析を用い るこ とで 、 非線型共鳴にお ける長時間相

関 を検出する試み を紹介 した 。 Straub は、複雑系の 代表 と して たんぱ く質における振動緩

和 の 研究を報告 し 、 緩和過程の 特徴 を理 解する ため に動力学的な研究が 必 要で ある事を指

摘 した 。 Leitne　r は 、 たんぱ く質の振動状 態におい て 、 特 に低振動数領域に 「特徴的な時間

ス ケール の ギヤ ヅ プ」 が存在する こ とを指摘 し、 たんぱ く質の集団運 動が 遅 い緩和 を示 す

可 能性 を議論す る とともに、フ ラ ク タル に基付 く分散関係の解析か ら、たんぱ く質の 折 り

たたみ構造の フ ラクタル性 を指摘 した 。 高塚は 、 有限多体系の 反応過程 に関する 非平衡統

計力学的な記述の 試み を紹介 し、ク ラ ス ターの
一
次相 転移にお け る非定 常 ダイナ ミヅ クス

の解析 を報告 した 。
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第三 日　 「複雑系の 非定常ダイナ ミ ッ クス 」　（Koon、 木寺 、
　Douglas、 首藤 、 斎藤｝

　　　 第三 日目の 主題 は、相空間構造を利用 した反応過程の制御可能性 と、具体 的な複雑

系 における非平衡非定 常ダイナ ミヅ クス の 研究の 報告で あ っ た。
Koon は、相空間構造の 幾

何学 、 特に NHIM の安定多様体 ・不安定多様体の交差を利用 した制御の 問題 を、天体力学

にお ける例 をあ げて紹介する とともに 、 同様な方法が化学反応 論で 利用で きる可能性 を指

摘 した。 特に 、 大自由度系にお い て 、相空間の つ なが り方を粗視化 して 表現す る 方法 を紹

介 し、 ミク ロ なダイナ ミッ クス か らマ ク ロ へ と橋渡 しする可能性 を議論 した 。 木寺は 、 た

んぱ く質の 分 子動力学データに対 して 、 時系列解析を適用する試みを紹介 した。 特に 、 従

来 の大域的な方法で はな く、局所的な時系列解析の 適用 可能性を指摘 した 。 Douglas は 、

液体の 集団運 動に おい て 、特有の 運動形態が見 られ る こ と、それ らの 運 動が非 定常性非 ガ

ウス 性を示す こ とを指摘 し、有限サイズ Lyapu皿 ov 指数を利 用 した解析 を報告 した 。 首藤

は、特徴的 な時間ス ケール に階層性が あ る場合 の ダイ ナ ミ ヅ クス 、 特に 、 遅 い 自由度の ダ

イナ ミッ クス が 、 他の 自由度か ら切 り放されて 凍結される 可能性を指摘 し 、 そ の 結果 、 内

部 自由度を持つ 系にお い て 「特徴的な時間ス ケー
ル の ギャ ッ プ」 に起 因す る遅 い 緩和が 見

られる こ とを指摘 した 。 斎藤 は 、 非線形高次光 学過程 を利用 して 、 実験的に 非線形 ダイ ナ

ミッ クス を解析する方法を議論 した 。

第四日　 「有限多体クラス ター
の 相転移」 （Berry、 志田 ）

　　　第四 日は 、 大 自由度 ハ ミル トン系の 立場 か ら化学反応 を研究するに際 して 、 その モ

デル となる有限多体クラ ス ターの 研究に おける総括 と展望を行 っ た。 これ は 、 蛋 白質の折

り畳み な ど、 高分子の 関与 する反応動力学 に対 して も、研究手法や概念的な枠組み の 点 で、

参照軸 と成 り得 る 。 Berryは、有限多体系にお ける
一

次相転移の 動力学的研究の 総括 と展望

を行 っ た 。 志田は 、 有限サイ ズ クラス ター
の 固液相転移 におい て 、指数 が 2 以上 の 鞍 点 が

主要に寄与す る事を指 摘 し、反応 動力学 におけ る高次鞍点の 重要性を提起 した。 これは 、

相空間に おい て 、最 大の 次元 を持つ NHIM の み が重要なの で は な く、 よ り次元 の 小 さい

NHIM も寄与 する可能性 を意味 して お り、 相空間構造の 幾何学と反応動力学の 両面におい

て極めて 革新的な問題 提起 で あ る 。 指数 が 2 以上の 鞍点の 重 要性は 、 第六 日 目の 小林 ・清

水 による、ク ラス ターにお ける合金化過程の ダイナ ミ ッ クス にお いて も指摘されて い る 。

第五 日　 「非定常ダイ ナ ミ ッ クス と時系列解析」

　　　　　　　｛相澤 、 Jaffe、　 Broomhead、 長谷川 、 田ロ ）

　　 第五 日目の主題 は、力学系の立場か ら非定常ダイナ ミ ッ ク ス を解析する 問題 と、 具体

的なデータ におい て 非定 常過程 を解析 す る際に 不可欠 となる時系列解析の 方法論で ある 。

相澤は、非線型共鳴領域にお ける長時間相 関に対する 、 漸近解析 を用い た解析的な評価 を

議論する と ともに、統計力学にお ける エ ル ゴー ド問題 との関連 を問題 提起 し、特 に、多重

エ ル ゴー ド的な統計性の 可能性を報告 した 。 さ らに具 体的な問題 と して 、クラ ス ターの 衝
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突 ・蒸発過程の 動力学にお ける非定常性を指摘 し、その 結果、 クラス ター
の サ イズ分布 に

普遍的な分布が現れる 可能性を示唆 した。 Jaffeは 、
　 NHIM の 安定 （不安定）多様体の 交

差を視覚化 する試みを紹介 し、 天体力学 における方法論が化 学反応論 に応用で きる可能性

を指摘 した 。 次の 三 名の 講演者は 、 動力学的な時系列解析 、 即 ち、 実験結果や 分子動 力学

デ
ータか ら、 どの ように して ダイナ ミ ッ クス の 情報を引き出すの か 、 と言う問題 を議論 し

た 。
こ れ らの方法は 、

パ ターン認識や経済解析 な どに応用された事例はある が、化学物 理

に使われた例 はほ とん ど無 く （第三 日目の木寺の 講演は 、 数少ない 例のひ とつ で ある）、 今

後の 発展 が期待で きる 。 Broomhead は 、 動力学的な時系列解析の現状を紹介 し、 数値計算

や実験で 得 られ る データを少数の パ ラ メータで 記述する方法を報告す る とともに、脳科 学

におい て 実際に応 用 された例 を議論 した 。 長谷 川は 、 自己回帰モ デル による原 子炉の 運 転

データの解析を紹介 し、 原子炉が不安定な状況にある場合の 、 自己回帰モ デル の 収束性 を

議論 した。 非定常な反応過程 も 、 不安定な原子炉 と同様 に 、 自己 回帰モ デル の 収束性に 特

徴的な挙動 が見 られ る可能性があ り、 今後の研究が期待 され る 。 田口 は、非計 量的なパ ラ

メータ化の 方法論 を報告 し、進化系統樹 に応用 した結果 を議論 した 。 非計量 的なパ ラ メー

タ化は、たんぱ く質の 機能と構造の 関連 な ど、計量 的な特徴付けが 自明で は ない 場合に対

して 、 有効である可能性があ り、 今後の 研究が望まれる 。 こ の ように 、 第五 日の 講演は 、

境界領域で ある本研究会 の特徴 が最 も良 く現れた と言 っ て 良い 。

第六 日　 「非定常性からマ ク ロ な反応 過程 へ 」

　　　　　　 （Wiesenfeld、清水 、小林 、
　Vulpiani、 金子 、 山ロ ）

　　　第六 日目の主題は 、 非定常ダイナ ミヅ クス の 問題 が 、 様々 な反応過程 と関連する事を

明 らか にす る こ とで ある 。 Wiesenfeldは、複数の 遷移状態を経過 する反応過程の 重要性 と、

複数の NHIM 間 の 安定 ・不安定多様体の 交差 を解析す る こ とに よっ て 、その メ カ ニ ズム を

解 明する可 能性を指摘 した 。 さ らに具体例 と して 、 宇宙空間にお ける 有機物生成の 素過程

を挙げ、相 空間構造の 解明が有機物生成の 解明にっ なが る事を提起 した 。 清水 と小林は、

少数 多体 ク ラス ターにお ける早 い合金化過程の研究を報告 し、 非定常な集団運 動の 重 要性

と、その 集団運動におい て 、 指数 2以上 の 鞍点が重要な寄与をして い る可能性を指摘 した 。

Vulpianiは、集 団運 動の 力学 を特徴付 ける量 と して 、有限サ イズ Lyapunov指数の 定義を

報告 し、 長距離相互作用を行 う系における集団運動の研究で 有効性を指摘 した 。 金 子は 、

ネ ッ トワー ク的に結合 した化学反応系の ダイナ ミヅ クス を議論 し、 特徴的な統計的性質が

見 られ る事 を報告 した 。 山口は、長距離相互 作用 をする系に おける 「異常な拡散過程」 を

報告 し、そ の 動力学の解 明の 重要性を指摘 した 。

第七 日　 「高励起振動状態 ・分子動力学」 （Joyeux、　Ezra）

　　　Ezra は、能勢一Hoover 熱浴系の 問題を総括的に報告した 。 能勢一Hoover 熱浴系 は、

分 子動力学 におい て
一

般的に使われる 方法で ある が、 エ ル ゴ ー ド性 の 闇題な ど 、 その基礎
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に関して は まだ確立 されて い ない 。 こ れ に関 して 、多重 エ ル ゴー ド性の 可能性の指摘 、 能

勢一Hoover 熱浴 系は NHIM を保 存するの か等 、 従来指摘され なか っ た問題が始めて 提起

された 。 Joyeux は 、 高励 起振動状態の ダイナ ミ ヅ クス の量子化を報告 し 、 特に 、 トポ ロ ジ

カ ル な特異性が現れ る可能性を指摘 した 。

第七日　 「総括提起 ：大 自由度カオスの研究は何を提示す るか」 （Rice、　 Berry、 戸 田 ）

　　　第七 日目は、 本研究会の締め くくりとして総括的 な問題提起が 出され た。 Riceは 、

非線形動力学か ら反応過程 を研究する に際 して、粗視化 の重要性 を指摘 し 、 相空間構造に

基付 く 「粗視化された力学的記述」 の 必要性を指摘 した 。 Berry は、非平衡非定常なダイナ

ミ ッ クス の解明 が、熱力学が持 つ よ うな 「普遍性 」 を勝ち取 る必要性 を指摘 した 。 戸田は 、

NHIM に基付 く反応過程の 動力学理論に と っ て 、 基礎的な課題 として （1）NHIM の 分岐、

（2 ）複数の NHIM の っ なが り、 （3 ）次元が小 さい NHIM の役割、 の 3点の 重 要性 を特

に強調 し、応用 的な課題 として 、多谷構造を持つ エ ネル ギー曲面 にお ける集 団運動の 力学

の 特徴付け 、 それに 向けた局所 的な時系列解析の重要性 を指摘 した 。
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Program

12:30 - 13:30 Registration (Yukawa Institute for Theoretical Physics Kyoto University)

13:30 - 14:30

14:30 - 15:OO

15:OO - 16:OO

16:OO - 17:OO

Chajrman T. Komatsuzaki  (Kobe Univ. )
A-1 MIKITO  TODA  NARA  WOMEN'S  UNIVERSI'T"Y, Japan
Toward reaction  dynamics  from  multi-dimensional  dynamical  systems

Coffee Break

A-2 (Overview and  Discussant) STUART  A. RICE
UNIVERSITY OF  CHICAGO,USA
CIassical, Semiclassical and  Quantum  Mechanical Vnimolecuiar Reaction Rate Theory

A-3 TETSURO  KONISHI NAGOYA  UNIVERSITY,  Japan
SIow Dynamics in MultiDimensional Phase Space:  Arnold Model Revisited

18:OO Welcome  Cecktail Party (Hotel Rubino Kyoto Horikawa)

09:OO - 10:OO

10:OO -10:30

10:30-11:30

11:30 - 12:30

Lunch

14:15-15:15

15:15-15:30

15:30-16:30

16:30-18:30

Chairman R. Stephen  Berry (Univ. of Chicago)
B-1 TAMIKI  KOMATSUZAKI  KOBE  UNIVERSI-Ptf, Japan
Regularity in Chaotic Motions in lsomerization Reaction and  Protein Dynamics

Coffee Break

B-2  TURGAY  UZER  GEORGIA  INST. TECH,USA
Direct construction  of the transition state

B-3 JOHN  E. STRAUB  BOSTON  UNIVERSIIY,USA
Vibrational Energy Flow in Proteins

Chairman M. Toda  (Nara Women's  Univ,)

B-4 DAVID  M. LEITNER  UNIVERSITY OF  NEVADA,USA
Quantum  Energy  Flow in MolecuTes

Coffee Break

B-5 KAZUO  TAKATSUKA  UN[VERSITY OF TOKYO  
,Japan

Chaotic dynamics of clusters: Microcanonical temperature  in multichannel  chemical

reaction and  semlclassical  quantization of vibratiofial states

Poster Session Il

-
 183 

-

NII-Electronic  



Bussei Kenkyu

NII-Electronic Library Service

BusseiKenkyu

EIIZftXi

09:OO - 10:OO

10:OO - 10:30

10:30-11:30

11:30 - 12:30

Lunch

14;15-15:15

15:15-15:30

15:30-16:30

16:30-18:30

Chairman T. Konishi (Nagoya Univ. )
C-t WANG  SANG  KOON  CALTECH,  USA
Tube Dynarnics, Lobe  Dynamics  and  a  Low  Energy Tour of Jupitor's Moons

Coffee Break
C-2 AKINORI  KIDERA,YOKOHAMA  CIIY UNIVERS1-1"tf, Japan
Protein Dynamics viewed  from the Normal Mode  Picture

C-3 JACK.  F. DOUGLAS  NIST, USA
Dynamic Entropy as  a  Measure of Caging and  Persistent Particle Motion in Gless-
FermIng Liquids

Chairman  W.  S. Koon  (Caltech.)
C-4 AKIRA  SHUDO  TOKYO  METROPOLITAN  UNIV, Japan
Sliow relaxation  in Hamiltonian sysiems  with  internal degrees of freedom

Coffee Break

C-5 SH{NJI SAITO  NAGOYA  UNIVERSITY, Japan
Theoretjcal study  of nonresonant  two-djmensional fifth-order Raman  spectroscopy  of

LiquidsPoster

 Session ll

09:OO - 10:OO

10:OO - 10:30

10:30-11:30

11:30-11:50

Chairman J. Straub(Boston Univ, )
D-"Overview  and  Discussant) R. STEPHEN  BERRY

UNIVERSIrv OF  CHICAGO,USAi
Atomic Clusters: Powerful Toots to Probe Complexity

Coffee Break

D-2 NORIHIRO  SHIDA,NAGOYA  INST, TECH,, Japan
The  Phase  Transition of Lennard-Jones  CIuster Molecules

Group Photo

Lunch

13:30 - 18:OO

18:OO - 20:OO

Excursions, Ginkakuji--Temple and  Nanzenji Temple  via  PhUosopher
RoadBanquet

 (Kyodai-Kaikan)
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09:OO - 10:OO

10:OO - 10:30

10:30 -11:30

11:30-12:30

Lunch

14:15 - 15:15

15:15-15:30

15:30-16:30

16:30-18:30

Chairman  T. Uzer (Georgia lnst. Tech,)

E-1 YOJI  A[ZAWA  WASEDA  UNIVERSITt',Japan
Multi-ergodicity and  Non-stationarlty in Nearly lnterable Hamiltonian Systems 

-Kinetic

Laws  of  cluster  formation -

Coffee Break

E-2 CHARLES  JAFFE  WEST  VIRGINIA  UNIVERSIrv,  USA
The construction  and  quatization oftransition  states  for atomic  and  molecular  systems

having more  than three or  more  degrees of freedom

E-3 DAVE.  S. BROOMHEAD  UNIVERSIrv  OF  MANCHESTER,UK
Observing  Randomly  Forcect Chemical  Networks

Chairman Davp  S. Broomhead  (Univ. Manchester)

E-4 HIROSHI  H. HASEGAWA･IBARAKI  UNIVERSIrv, Japan
lnductive Thermodynamics  from Time Series Analysis

Coffee Break

E-5 YOSHIHIRO  TAGUCHI  CHUO  UNIVERSIrv,  Japan
Nonmetric Multidimensional Scaling as a Data Mining Too[ -Conventional Method
Applied to New  Tanget$-

Poster $ession  III

09:OO - 10:OO

10:OO - 10:30

10:30-11:30

11:30-12:30

Lunch

14:15-15:15

15:15-15:30

15:30-16:30

16:30-18:30

Chairman C. Jaffe (West Virginia Univ.)
F-1 LAURENT  WIESENFELD  UNIVERSITY  JOSEPH-FOURER                                         1

FranceUntabie
 equilibra and  transition states with  angular momenta

Coffee Break
F-2 YASUSHI  SHIMIZU AND  TAIZO  KOBAYASHS  RITSUMEIKAN
UNIVERSITY, Japan
Rapid  alloying  in binary clusters:  Microciuster as  dynamical material

F-3 ANGELO  VULPIANI  UNIVERSITA  DI ROMA,  ltaly
The  Role  of Chaotic Advection and  Turbulence foF FroRt Propagation

Chairman Angelo  Vulpiani (Univ, Roma)

F-4 (Overview and  Discussant} KUNIHIKO  KANEKO
UNIVERSITY  OF  TOKYO,  Japan
Dynamical Systems Studies lnspired by Biology, and  Characteristics of Biological
Processes as  High-dimensional Dynamical $ystems

Coffee Break
F-5 YOSHIYUKI  Y.YAMAGUCHI  KYOTO  UNIVERS[TY,  Japan
Relaxatien and  Diffusien in a G]obally Coupled  Hamiltonian System

Poster session  IV
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09:OO - 10;OO

10:OO - 10:30

10:30-11:30

11:30 - 11:45

11:45-12:oo

12:OO-13:OO

13:OO

Chairman  Mitsusada  Sano (Kyoto Univ,)
G-l GREGORY  EZRA  CORNELL  UNIVERSITrt,USA
Geometry of  non-Hamiltonian  Systems

Coffee Break
G-2 MARC  JOYEUX  UNIVERSIIY  JOSEPH-FOURIER,  France
Tfte ctynamics of isomerization and  dissociation reactions

Coffee Break

Poster Award  Ceremony

R. STEPHEN  BERRY,  STUART  A. RICE  AND  MIKITO  TODA
PERSPECTIVES

End  of Symposium

14:OO-18:OO
We  will  organize  excursions  in Kyoto (or Nara) for participants who  are

interested.
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「大 自由度 カ オ ス の 相空間幾何学 と複雑系の化学反応動力学」

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　Poster　session

The　odd 　numbered 　papers　are　presented　in　Poster　Sessions　l＆ lll　and 　the　even

　　　　　　　numbered 　papers　are 　presented　in　Poster　Sessions　Il＆1V．

　　　 AKINORI 　AWAZU
Pl
　　　 UNIVERSIrV 　OF　TOKYO

　　　 LINTAO 　BU
P2
　　　 BOSTON 　UNIVERSITY

ls　relaxation 　to　equilibrium 　hindered　by　transient　dissipative

StrUCtUre　in　a　CIOSed 　System ？

by　Akinori　Awazu 　and 　Kunihiko　Kaneko

Vibrational　energy 　relaxation　of
”tailored” hemes　in　myogiobin

fo腿owing 　Iigand　photolysis　s叩 ports　energy 　funneling
mechanism 　of　heme 嚠「

cooling
’l
　by　Lintao　Bu　and 　John　E．　Straub

　　　NARK 　NYUL 　CHOI
P3
　　　 KUMOH 　NATIONAL 　UNIV．

E ［ectron −positive　helium　ion　scattering 　as 　a　three−body
Coulomb　problem

　　　 SOTARO 　FUCHIGAMI
P4
　　　ACT −JST （KOBE 　UNIVERSITY）

Nonadiabatic　Dynamics 　of　the　Classical　Hydrogen　Molecular
Ion　H2＋

by　Sotaro　Fuchigami　and 　Kiyohiko　Someda

　　　 KOICHI 　FUJIMOTO
P5
　　　 UNIVERSIrV 　OF 　TOKYO

Self−onganization 　of　time　scale 　hierarchy
by　Koichi　Fujimoto　and 　Masashi　Tachikawa

　　　 HIROSHI　FUJISAKI
P6
　　　 BOSTON 　UNIVERSITY

Dynamical　studies 　on 　the　vibrational 　energy 　relaxation 　of　the

CD 　bond　in　eytochrome 　c

by　Hiroshi　Fujisaki，　Lintao　Bu，　and 　John　E．　Straub

　　　 SHINICHIRO　GOTO
P7
　　　 KYOTO 　UNIVERSlTY

Liouville　OperatorApproach　to　Symptecticity−Preserving
Renormalization　Group　Method

　　　 SEIICHIRO　HONJO
P8
　　　 UNlVERSITY 　OF 　TOKYO

ls　Amold　diffusion　releva 冂t　to　global　diffusion？

　　　 KOJI 　HOTTA
Pg
　　　 UNIVERSIrV 　OF 　TOKYO

Semiclassica1　quantization　of　chaos 　in　terms　of　an　amplitude −

free　quasi−correlation 　funCtion

　　　 KIM 　HYEON −DEUK
P10
　　　 KYOTO 　UNIVERSITY

Contributions　of　Heat 　Conduction 　to　the　Rate　of 　Chemical

ReaCtion

　　　 YOUHEI 　KOYAMA
PIl
　　　 UNIVERS 【TY　OF 　TOKYO

Dynamical 　coherence 　and 　solvation 　effeGt　on　the　state
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