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非．平衡定常 状 態 で の 量 了
・
ゆ ら ぎの 定理 を 導出 した。また ゆ ら ぎの 定理 は

一般 化久保公 式 と直結す る こ

と と、通常 の 久保公式 か らの 補正 が 弱結合極 限で も重 要 で あ る こ と を示す。

PAGS 　numbel ： ：

　久保公式 ［1］は 非平衡統計力学 で の 最も基本的な関係式

で あ る。オ リ ジナ ル の 導出 は線 形 非 平衡 で しか有 効 で は な

い が、様 々 な 般 化 が 存在す る 。 ［2−5］近年、ゆ ら ぎの 定

理 は 久保公 式 を非 線 形領 域 に拡
．
張 した

一
般化 で あ る 認 識 が

定 着 し、また そ れ は Jarzyllski等式 等 の 様 々 な恒 等 式 と等

価で ある こ とが 分 か っ て 来た。囹 ゆ ら ぎの 定理 は 川 崎 ・

Guntonの 先 駆 的研 究 で の 古 い ア イデア を物 理 的 に実 現 し

た もの とい う捉 え方 も可 能で あ る。［7｝言 うまで もな く、ゆ

らぎの 定理 は 様 々 な分 野 に 適用可
．
能で あ り、と りわ けメ ゾ

系で 重要に な っ て い る。
　 こ れ まで ゆ ら ぎの定理 は平衡状 態周 りの 非線形応答理 論
と看做 さ れ て きた。実 際、ゆ ら ぎの 定理 で は 詳細釣 り合い

を仮 定 し、Jarzy耶 ki等式 で も初期 平 衡 分 布 を仮 定 して き

た。従 っ て 、従来の ゆ らぎの 定理 をそ の ま ま非 平 衡定常 状

態 の 非線 形 応答理 論 に使 うこ と は 出 来な い 。ま た、オ リ ジ

ナ ル の ゆ らぎの 定理 で は 熱浴経 由で 散 逸 が 必 要 だ っ た に も

拘 わ らず、少 な くと も量子系の ゆ らぎの 定理 の 導出 で は散

逸の 役割が は っ き りし な い 。
　本論文 の 目的 は 2 つ あ る。最初 の 目的 は ゆ らぎの 定理 と

一
般 化久保公式 を散逸の 役割 をは っ き りさせ なが ら冉導出

する こ とで ある。もう
一

つ の 目的は、非
．
平衡定常状態 を初

期状 態 と仮 定 した場 合 に適 用 で きる よ うに ゅ らぎの 定理 を

拡張す る こ とに ある 。 本論文の 定式化 は 鄭等 ［8］や Evalls
and 　Morriss［2］の 研究を量子系に 拡張 した と も捉える こ と

が 可 能で あ り、そ の 量チ ブ ラ ウ ン 運動 へ の 不完 全 な適 用 は

既 に著者に よ っ て 行わ れ て い る 。 ［9］
　 本 論 文 で は 観測 領 域 が異 な っ た 化 学 ポ テ ン シ ャ ル を持 つ

2 つ の 熱 浴 と結 合 して い る系 を考え る。従 っ て 、全 系 の ハ

ミ ル トニ ア ン fft
。 t（t）は シ ス テ ム ハ ミル トニ ア ン ffs（t）と

熱 浴の ハ ミ ル トニ ア ン HB とそ の 問の 相 互 作用 ハ ミル トニ

ア ン ffinし（t）の 和 か らな る。
　 こ う した 系 で

一
般 に 非平 衡定常状態の 密度 行列 を 求め る

こ とは田 来 ない が、藤 井 ［5iは、1〈eldysh 　f｛〕rmalism に基

づ き H 。 ≡ ．醜 ＋ 且 B 及び g → 1
，

∈ → 0 に対 して

H ℃）− ff
。 ＋

．　ge
−El ’1　｝li。、 ， （1）

と書ける 特殊な セ ッ トア ッ プで は非平衡定常状態の 密度行

列 が McLennan −ZubaTev タ イ プ ［3，工0］に なる こ と を 示 し

た 。 その 定式化 を用い る と f ＝0 で の 全 系の 密度行列は

・・ 一
脚 ｛

一一・［f・δ（・）
・穿△A・・

（・）］｝1娠 …

で あ る。但 し β は 熱 浴 の 逆 温 度 で 、H δ（0），△ N ‘
（0）は そ

れ ぞ れ

・昌〔・）・ 砺 ・ ム伽 矧
扁 の，

・ 群 （・）・ △N ・ム粥 編 ω （3）

で あ り、そ こ で エ ネ ル ギー流 Jε、H （t）≡
一
（∂〆∂t）Eb ，H  

と 質量 流 」8μ （t）≡ 一（∂1∂e△ N 鼠診｝を導入 して い る
・

　後の 便宜 の ため （2）式を

房ot
＝exp ｛

一
β7イ｝t （4）

と書 い て お く。但 し 咒 ≡ H δ（0）− eΦ！2△1NTE（o）で あ る。

　さて、非平衡定 常状 態は構成で きたの で、t ≧ 0で の その

状 態 に対 す る 応答理 論 を考 え る 。 そ の 囗的の た め に t ≧ 0
で外場 を加える こ と にす る。簡単 の ため に

Us （の ＝ Hs （0）−1．　F』x （1，）B （5）

を考えよ う。 但 し B は 外力 Fex（t）に 共役な場で あ る 。

　全 系 の 密度行列 ρt。t は 良 く知 られ た Liouville−voll　Neu−

111ann 方 程 式 を充 たす が、熱 浴 の 密 度行 列 ρB 、射影演算

子 P ≡ PBtTB と Q ＝1− P を川 い る と系の 密 度行列 PS、
1）

ρtot 　＝　pB ρS は trB （PBJIint）≡0 とい う仮定の ドで

譱・・（の一一鞠 （梱 ・）・ t・ B ・Lint（⇒冗
亡

・・   ”一 … ・
晦 （嘱 ・ ）− t・B

’・Li
． t（t）

’T
．
一ピ f，；・d ・g ・Et．t（s ・

・酷 （・）

とな る。但 し 払 S ＝親HsJ と ’i£ i、、d．一蓋［Hind．，1で あ る。　 （6）式 は 形 式 的 に

岳・調 一一・・
t
（・）Ps（・）・ ψ一隣 。 （7）
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と書 くこ とが 出来、そ の 形式解 は

… t・一蜘 ・・・・… か・ 蜘 脚 ・臨 …

で あ る。但 し

σ←（ち0）＝
’
1」 ［E

− iJ：ds£ ’

〔s ）
］． （9）

で
．
ある 。 iL

．
1
〔t）の 陽 な式 は 〔6）と （7）の 比較 に よ っ て 得 ら

れ る 。また T．．は 時間 整序演算子 であ る。
　密度行列の 発展 は 謂 わ ば Echr6dinger　picture に あ た る

が オ ブ ザ
ーバ ブ ル A に 対 す る Heisenberg の 運 動方 程 式 を

書 き下す こ と もで き る：

且 H （古）　≡ 　e
−i∫Jdsllしot （s）〆苑

メLei　fif　dsH し。℃（5）〆向

　　　 ＝ V→（0，の且　　　　　　　　　　　（U｝）

に対 して 運動方程式 は

磊鍵 一｛… 曜 ・… ズ疏 ・・・・… 一・切 ｝・

　　　　　　　 ＋ψ→ ωA

　　　　 ＝ ヤL （0，
亡）記 ωA 一

ψ→（t）A 　　　　　 （11）

で あ る。こ こ で ・iL（t）は （11）式 の 1行 目 と 2行 目 の 比 較で

得 られ、ξ→（r ，
t）は

ξ（・，の ヨ 痴 ¢）QT．．♂＃ ds £ t・1・〔s ）Qi
£ 、。、（t）vi （12）

で あ る 。但 しこ こ で の 射影演算子 は P ≡ trB ρB と 9 體
1一ア で あ り、時 間整序 演算子 も逆向 き に揃 え る 。 こ の 式
は 形 式的 に

d

謎 一畔 ）＝VL （喊 働 ＋ ψ一（オ）・ （13）

とい う演算
．
予恒等式 に 書 き換 え る こ とが 出来、そ の 形式

解 は

v．・・（・，
・t）− L （・’

t）イ ・・ ψ一（・）・一け ）

と な る。但 し

σ→岡 ゴ ー♂’6
‘
　dfiC（s ）．

で ある 。

　こ こ で U−．（O，
　t）と O’＿，（O，

t＞＝T →♂∫ぎ崩 乙
†
（s）の 間の

Dyson 方程式を書き換える と

蜘 一・
T −・・xp ・か繭 1・一・… （16）

とい う川 崎恒等式 を得 る 。 但 し A（t）≡ tLi
’
（t）

− iL（t）と

A（t）≡ σ二（0、　t）A （t）　C［．＿（O，t）で あ る c ［71

　こ れ まで の （8）式や （13）式は 非斉次項を通 じて 初期条

件 に強 く依 存 して い る。紙数 も限 られ て い る の で 十分 時 間

が 経 っ て 非斉次項の 影響が ない と きの ゆ らぎの 定理 を書き

下 して み よ う。非斉 次 項の 影響 が無 視 で き る揚合 は

〈AHC − ‘）〉− t・S｛AL ・ ∬畆 （θ）に 脚 ）ρ、（0）｝．

　　　　　− trs｛AL ・
溜鰍 〕

ρ，（H （t））｝， 　 （17）

とい う関係 式 が 成 り立 つ 。但 し Ps（H 〔t））三 trBe
−elH（t）及

び 7t（t）玉 κ ＋ ∬ds覚（s）で ある。こ こ で A ＝ユ とお くと

（17）式 は

t・s｛T＿・Xds’K｛”）ps〔H （t））｝＝・　1 （18）

とな る。こ れ が 非平衡定常状態 の 周 りの ゆ ら ぎの 定理 の
一．一・

般 形 で あ る。カノ ニ カル な初期密度行列 に 対 して は

〈T＿，e
−∬ 幽 Ω （・）＞eq ＝1，

と書 くこ とが 出来る ． 但 し

（19）

T−．e
−

∫1
．
　ll・s］（s）　＝T→e 罵 d ・五〔の覧 e

一
β 鳶d・碗 ・）　（20）

　　　　で あ る。しか し、一般 に非 平衡定常状 態 を構成 す る と きに

（14）　 熱浴 と系 の ハ ミル トニ ア ン が混合する の で こ の よ うな簡単

　　 　 　な 形 に ま と め る こ と は で き ない 。

　　　　　中途半端で ある が 紙数が 尽きた の で こ こ で 筆 を置 く。（17）
　　　　式か ら一般 化 久保公 式 はす ぐ得 られ る こ とを コ メ ン トして

（15）　 お きた い 。

［1］R ．Kubo ，工 Phys．　Sec．　Jpn、12 （1957 ），570．
［21D ・・1・F・van9 ．　 a 皿 d　C］．　P ．　Morrisg，　Statistical　Mechanics 　of

　 Noncquilibrium　Liquids； 21且d　Edition（Academ 玉c　Press，
　 Ncw 　Ydrk2007 ＞．
［31i　D ．　N ，　Zubat’ev ，　Noncquilibrium　Statisticai　Therm 〔♪dy−

　 nalnics （Consultants ，
　New 　York

，
1974 ），

［4］K ．Sajto　 and 　 A ．　 i〕har
，
　 Phys ．　 Rcv 、　 Lott．99 （2〔ID7），

　 18060 ⊥lKSaito 　and 　Y 、　Utsumi，　Phys．　Rev ．B78 （2008 ），
　 115429 ．
［51T 、　Fujii，　J．　Phys ．　Soc ．　Jpn ．76 （2007 ），

D44709 ．

［6］c．Jarz｝mski ，　Phys 、　Rev ．　Lett．78 ，　2690 （1997）．
［7］K ．Kawasaki 　 and 　J．　D ．　Gunton ，　Phys ．　Rev ．　A 　8 ，2048

　 　（1973）．
［司 S．−II，　Chong ，　M ．　Otsuki 　and 　H ，　Hayaka ，wa ，　Phys ．　Rcv ．起

　　81 〔2010），041130．
［9｝H ．Haya   a

，
　P コ

’
og ，　Theor ．　Phys，　SuppL　No ，184 （2〔｝10），

　 　 543．
［土0］J．A ，　McLennuii ，　Adv ．　Chc 皿 ．　Phys 、5，161 （1963 ）．

一 134一

N 工工
一Eleotronio 　Library 　


