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遅い 変数としての 角運動量の 空間揺らぎ

　　　　　　　　分子が形を変え る とき
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　分子が 回転対称性を持っ 場合に は、分子 は その 回転対称性を自発的に は破れない ため に運動す

る際にあ る運動 論的効果を感 じる 。 発表者 は ［1，
2］に おい て、お もに分子の 感 じるカや分子の 統

計的な振 る舞 い に着 目してその 運動論的効果を研究 してきた 。 国 では特 に分子が大き くな っ て も

こ の よ うな運動論的効果 は残 りうる とい うこ とを具体的な モデルに お い て示 した 。 そ の結果 を受

けて、今回はもう少 し大きな系では どの よ うな運動論的効果がありうるの かを、角運動．量揺らぎ

と他の遅い変数である密度揺らぎな どに着 目して 、 それ らの変数の相互の カ ッ プ リン グの 様子を

調べ る こ とによ っ て議論する 。

1　 遅い 変数とは ？

系が Hamiltonian　H （p ，
　q）で記述されて い る場合を考える 。 こ こ で 、

　　　（P ，q）＝（P17　P2，…　 ，pN ，q1、q2 ，

…
　 ，qN ）＝（Pl＝ 、Ply，

…
　 ，PN ＝ ，qlx，　q1　vt，

…　 ， qNz）

とする 。 そ の とき物理量 A （p ，q）の 時聞発展は、　Poisson括弧を

　　　　　　｛・ （・， ・・B （・ ，・）｝一
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と定義する と、

　　　　　　　　　　　　　dA （P ，q ；t）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　；｛H （P ，q ），

A （P ，q ；t）｝　　　　　　　　　　　　　　　 （3）
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 dt

の よ うに物理量 オ （p ， q）の Liouvi11e方程式 と呼ぼれ る線形偏微分方程式の形に書くこ とがで き

る。こ の Liouville方程式を以下 では

d五 （
書lq

；り 一齟 （剛 （4）

1E −mai1 ； teram ・t・ ◎ mns2 ．c ．u −t・kyo　ac ．jP
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の よ うに 表記す ることに する 。

　系に保存量がある場合には その 空間揺らぎを の 長波長成分が遅い 変数 とな る 。 なぜ ならば系全

体 として は保存量は
一定に保たれなければな らない の で 、 局所的な保存 騒密度の増減はそ こか ら

相互作用が及ぶ範囲内に ある領域の 保存量密度の 増減によ っ て補われなければならな い 。 よ っ て

保存量は隣 り合う原子間相互作用の 時間ス ケールで は原子スケールの距離しか移動するこ とがで

きない ため に 、 大きな長波長揺 らぎが生 じるために は長い 時間が必要となるためで ある。

　今の場合 に は、保存量は エ ネルギー H （p ， q）と粒子数 N と、あとは系の並進対称性と回転対称

性に起因 して全運動量 P （p ，q ）、 全角運動量 L （p ．q）が保存量に なる 。 簡単のた めにポテ ン シ ャ

ルは 2 体間相互作用の 和に よ っ て V （q）＝ Σ江1Σ弛1、フ〈 ， φ（鞠 ）と書け るも の とする
2

。 これ ら

の波数 k の揺 らぎは 、

n （klt） ＝

jd（k；t）　 ＝

e （k；t） ＝

L （k…t） 一

N

Σ ・
’kq ・（t）一

（2・ ）
3N

δ（k）
’

r，
’

Σ P ・ （オ）e
’k 幽q ・（の

i＝i

掛 夛（・）・ぬ・圃 ）e
・k ’・ ・（・）一・

ハ「

Σ（P 、 （オ）・ q・ω）e
’k’qi（t）

i＝＝1

（5）

（6）

（7）

（8＞

た だ し、粒子間ポテン シ ャ ル はそれ ぞれ の粒子が半分ずつ 持 っ てい る と して エ ネルギー密度 は定

義され て い る 。 また以下で は全運動蜃ゼ ロ 、全角運動量ゼロ 、全エ ネルギー E の場合を扱うこ と

にす る。 こ の 設定の も とで lk！→ 0 を行 うとこ れ ら 8 個の変数は → 0 となるこ とが確認で き る 。

　こ れ らの変数のみ たす運動方程式 は

　　　　　　　　　　　　　　　 dn （k；t）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　＝ 　ik ・jd（k；t）　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（9）
　　 　 　 　 　　 　 　 　 　　 　 　 　 　 dt

　　　　　　　　　　　　　　　djd（k；t）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　＝ 　ik・

σ m （k ；の　　　　　　　　　　　　　　　　　　（10）
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 dt

　　　　　　　　　　　　　　　 de（k；t）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　＝　ik・je（k；t）　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （11）
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 dt

　　　　　　　　　　　　　　　dL （k ；t）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　＝　ik・σ a （k；t）　　　　　　　　　　　　　　　　　　（12）
　　 　 　 　 　　 　 　 　 　　 　 　 　 　 dt

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （13）

となる 。

2rij ＝Iq，− q 丿1とす る。
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　　こ こ で
3

　　　　一 岡 一 斗一 瘋 際 洲 恥 ・））｝e
・k ’・・c・）

　　　　　一 一 1書｛［
　 　 　 　 　 N

pl ＋ Σ φ（・
厚 （t）

　　　　」＝1、丿≠ 1

）］P・
，
a

　　　　　　　　　　一

叢蒜 伽 ・ 蜩 卜聯剄 聯 ））｝e
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　　　　嚇 團 一 書｛嚥 一 轟

　　　　　　　　　　・ 烹卜
Σ

筆鐸鱒
・

脚 ））」｝e
・k ’・… ）

　　以下では ミクロ カノニ カル分布

　　　　　　fE（p ，
　q）＝δ（E − H （p ，　q））δ（P （p、　q）− 0）δ（L （p ， q）− 0）1Ω （E ，　O ，

O）

に関する平均的な挙動を追い かけるこ とにする 。 こ こで

・（・ ，昨 1・・ d・・（E − H （・ ・ ）・（・ （P ， q）
− P ）・（・（P ，・）

− L）

としてい る 。 その ため に 、 この定常分布に関する 平均を

〈A （P ・q）〉＝＝fd… ∫・ 剛 （P ・・）

としたときに 相空間 （p、  上の関数空間に おける 内積を

　　　　　　　　　　　　（A （P ， q），B （P ，q））＝ 〈A
’
（P ， q）B （P，q）〉

（15）

（16）

（17）

（18）

（19）

（20）

（21）

（22）

（23）

と して 導入する。こ れを用い て物理量を正規直交化する。また以下で は k を x 軸に平行に なるよ

うに とる。 す ると系の 対称性に よ っ て結局次の 6 個の変数を考えればよ い ことになる 。

　　　　　　　　　　　・（・・t）一 ・ （・・t）綴 霑ll嬲 1醐 　 　 　（24・

3

　 　 　 　 　 　 ユ＿e
− ik・r

Pk （r）≡ 7 φ
’

（r）
　 　 　 　 　 　 　 ik・r

（14）

と定義す る。
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として 、

B ユ （k；オ）

B2 （k；の

B3 （k 士）

B4 （k り

B5 （k；オ）

B6 （k；の

・Tl（k；t）／VS
’
（iEJ

ゴ砒 （k ；t）／

ゴ，如 （k；オ）1

δ（k：オ）／

1（E 一
伽 ）〉）

15
（E − 〈y （q ）〉）

　　　　 （ε（k，0）．9（k ：0）〉

堀 k；の／ 2N 帳 qD

L’
y （k；t）1　2N （P羣zq ？m ＞

（25）

（26）

（27）

（28）

（29）

（30）

B1 が密度揺らぎ、　B2 が lonffitudalな密度流、　B ：i が transversalな密度流、　B4 が エ ネルギー揺 らぎ

の うちで密度揺 らぎと直交する成分、
Bs が longitudalな角運動量密度の揺 らぎ、　B6 が transversa1

な角運動量密度の揺 らぎである 。 これ らの変数は

　　　　　　　　　　　　　　　 （3 μ （k ；0）TBv （k；0））＝ δ
μ

レ 　　　　　　　　　　　　　　　　　　（31）

とな っ て い る こ とが確かめ られる 。

　 こ の 物理 量空間へ の Liouville方程式の 射影は 、

無 ・一盞＠ … 鯛 イ幽 一 一 の・ f・ ・… t） （32・

こ こ で改めて

　　　　　　　　　　　　　 壱Ω
μλ（k）＝ （B λ （k っ

0），
ゴ∠二Bv （k ，0））　　　　　　　　　　　　　　　　（33）

　　　　　　　　　　　　　　k
’
． λ（k ；s）：・：（fλ （k，0），fu（k，　s ））　　　　　　　　　　　　　　　　 （34）

　　　　　　　　　　　　　　 fp（k ；t）≡ eiQLtiQL 、Bv （k ：0）　　　　　　　　　　　　　　　　　（35）

として い る 。 また 、
こ の物理量の 間の 相関関数

　　　　　　　　　　　　　　 0 レη （t）』（βη （k ；0）tBv （k；の）　　　　　　　　　　　　　　　　（36）

の 時間発展は、

　　　　　畠％ ・畔 書＠ … C ・n … t・一ズ蜘 ・k ・…
’
・・C ・n ・k・t −

・）） ・37・

となる 。 行列 Ω
。λ （k ）＝（B λ （k，0），LBv （k ，

　O））の うちで ゼ ロ で ない 成分は 、 密度場 と 10ngit，udal

な運動量揺らぎとの 線形なカ ッ プ リン グ Ω12 （k）と運動量揺 らぎと密度場 との線形なカ ッ プ リン

グ Ω24 （k）で ある 。
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2　角運動量揺らぎと他の遅 い モ
ー ドとの カ ッ プリング

2．1　 長波長極限における最低次の カ ッ プ リング

　まず最低次の カ ッ プリン グの様子 をみ る ために先ほ ど導出 した一
般化 Lallgevil1方程式 （32）の

長波長極限 k → O に おける振る舞い を調べ る。 こ の 極限で は

　　　　　　　　　　　　　　ん
2
」⊃2λ 一

ノ［
oo

　1らλ （k − o・s）ds　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（38）
と して

　　
∂Bv （

亀夛
1゚の〜圭⊃（漉Ω2λ

一k2L2λ）Bv （k → ・）・t）＋ fu（k − 0・t）＋ 0 （B2 ，
k：1
）　　　（39）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 λ．．⊥

のよ うに書 く こ とが で きる 。 先ほ ど Ω
o

の 項は角運動量揺らぎ u ＝ 5
，6 と他の 遅い 成分との カ ッ

プリン グが消える こ とは示 した ので、も し揺 らぎの 1次の オーダー
で角運動量揺 らぎと他 の遅い

成分がカ ッ プルす るとすれば、比例係数 巧 λ をとお してで ある。 しか し 、

定理 2．1 （Curie 原理）．異なる座標変換性を持つ 二 つ の 物理量の 間の カ ッ プリン グ係tw　L9λ

はゼロ に なる。

が成立するために 角運動量揺 らぎと他の 遅い 変数は
一

次の 長波長極限に おい てカ ッ プル しな い。

こ の こ とは角運動量揺 らぎと他の 遅い 変数との カ ッ プ リ ン グは マ ク ロ な Navier−Stokesレベ ル で

は見えない 中聞ス ケール に特有の 現象で ある とい うこ とを意味する 。

2．2　 高次の カ ッ プ リング

　次 に よ り高次 のカ ッ プ リン グの 寄与を rnode −coupling 近似 ［3｝に よ っ て み つ もる 。 こ の 近似を

用い る と先の 記憶関数は次の よ うにか け

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ti

　　研 飼 一

蕊 μ 鄭 瑚 偏 歓 蜘 ・蜘 隔 （k ，
・k’

）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 6

　　　　　　　　・

認ノ蝋 國 偏 鵬 … 蝸 隔 ・k・k − k’

）・a・・

遅い変数間の カ ッ プリン グの 強さは

ソmn ，v （k，k
’

）二 （β肌 （k
’

；0）B ，、 （k − k’

；0）、ig ∠；Bu （k ：0）） （41）
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に支配され てい る ことがわかる 。 特に角運動量揺らぎ B5 （k；t）， B6 （k；t）が関与す るカ ッ プリン

グは

　　　　　　　V5512（k、k
’

），
ソ60，2 （k ．k’

），ソ56 ．3 （k，k
’

である 。

，
ソ25 ，5 （k．k

’

），
ソ2616 （k ，

　k ’

）　　　　　　　（42）

3　 具体例 ：気相クラス ター

　次に具体的な 2 体間 Morse ポテ ン シ ャ ルで 引き合 う 7 体系 M7 にお い て数値的に こ の係数の エ

ネルギー E お よび波数 k 依存性をみた 。 遅い 変数の 波長と しては クラス ター
の 周期構造を反映

してい る静的構造因子 の ピークに あた る 波数を調べ た 。

　その 結果、まず角運動量揺らぎと他の遅い 変数 との間の カップリン グの うち支配的であるもの は 、

ソ552 （k，k
’

），ソ66 ，2 （k，kt）であるこ とを解明した 。 こ の カ ッ プ リン グ係数は順に 、 角運動量揺 らぎ

の longituda1な成分と運動量揺 らぎの longitudalな成分 、 および 、 角運動量揺 らぎの transversal

な成分 と運動量揺らぎの 10ngitudalな成分 との カ ッ プリングで ある 。

　また、これ らの 係数はエ ネルギー
と共に小さ くな る とい う ことを見 出した 。 こ の気相 クラ ス ター

は エ ネル ギーが上がる に つ れて構造揺 らぎが大き くな り構造の rigidity が失わ れ て い く こ とか ら 、

こ の結果は

構造の rigidity が失われる と共 に角運動 量揺 らぎと他 の 遅 い 変数 との カ ッ プリン グも小 さく

なっ て い く

とい うこ とを示唆して い る。こ れ らの係数の 詳細な波数依存性等の 解析、およ び mode −coupling

近似の吟味な どは今後の 課題 とした い
。
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