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１．研究計画の概要 
本研究は非ハミルトンダイナミクスにお
ける熱・統計力学諸概念の力学系からの理解
とその応用を目的とする。具体的には
Nose-Hoover 法に代表されるような時間反
転対称を保持し、かつ決定論的にカノニカル
分布を導出するダイナミクスをランジュバ
ン方程式などの確率過程と比較することで
力学系の縮約という観点から平衡状態を研
究する。さらにリュービル方程式の観点から
検討することで、カノニカル分布を導出する
ダイナミクスの物理的な意味を調べる。この
ように非ハミルトンダイナミクスの指導原
理を探ることでカノニカル分布におけるダ
イナミクスを理解し、新しい分子動力学法の
提案、及び量子系への応用を目指す。 
 
２．研究の進捗状況 
 温度制御された系のリュービル演算子に
ついて、多様体におけるベクトル場の観点か
らその性質を論じた。決定論的ダイナミクス
の縮約による確率過程の導出と、それに伴う
時間反転対称性の破れについての研究を行
い、Nose-Hoover 系と一般化 Einstein 関係
式の関係を導出した。また、温度制御された
系の時間発展の性質を調べた。 
 
３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している。 
(理由) 本研究の重要な課題の一つであった、
時間反転対称性の破れと情報縮約の関係に
ついては論文にまとめられた。また、定温ダ
イナミクスに付属するリュービル演算子は
必ず非エルミートとなることを証明するな
ど、一般的かつ有用な知見も得られた。 

 
４．今後の研究の推進方策 
数値計算を援用することで非平衡状態にお
けるエントロピーなどの熱力学・統計力学諸
量の直接測定および定義を行い、さらに量子
系へ展開する。 
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