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研究成果の概要（和文）：ハミルトン力学に従わない力学系として温度制御下にある分子動

力学法の運動方程式、特に Nose-Hoover 法に着目し、その物理的、幾何学的な意味につい

て研究した。Nose-Hoover 法の時間発展を粗視化することで一般化 Langevin 方程式を導

き、H 定理との関係を明らかにした。また、運動方程式を一般的な多様体上に構成される

ベクトル場として定式化することで温度の幾何学的な意味を考察し、カノニカル分布を定

常状態に保つ運動方程式の時間発展が正準変換で表現できないことを示した。 

 
研究成果の概要（英文）：The Nose-Hoover method is studied as a non-Hamilton dynamics 

system. A stochastic process of the Nose-Hoover method is discussed on the basis of the 

Markovian approximation. It is proved that the dynamics which achieves Gibbs' canonical 

distribution must involve non-canonical transformation. 
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１．研究開始当初の背景 

 

(1) ハミルトン系は、エルゴード的であれば
運動方程式の時間発展の結果としてミクロ
カノニカル分布を得るが、特に分子動力学法
への応用の要請からカノニカル分布を得る
決定論的運動方程式が必要とされ、様々な手
法が提案されていた。しかし、その多くは運
動方程式の修正により変分原理を失ってお
り、その時間発展の数学的な意味が不明瞭で
あった。 

 

(2) ハミルトン系からカノニカル分布を導出
する理論的枠組みとしては森らによる射影
演算子の方法がある。系を構成する自由度の
うち、速いダイナミクスを粗視化して相関を
切るマルコフ近似を行うことで時間反転対
称性が破られ、系は H 定理にしたがってカノ
ニカル分布に収束する。同様な枠組みが温度
制御のある運動方程式にも期待されるが、系
がハミルトン力学に従わないことからその
射影演算子の方法の適用は非自明であった。 
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２．研究の目的 

(1) 非ハミルトンダイナミクス、特にカノニ
カル分布を定常状態に保つ力学系を生み出
す変分原理、指導原理を明らかにする。 

 

(2) 温度制御のある運動方程式の時間発展の
意味を明らかにする。特に粗視化され、時間
反転対称性が破れた状態における H 定理と
の関係について調べる。 

 

３．研究の方法 

(1) 温度制御のある運動方程式は、カノニカ
ル分布を定常分布に持つように定められる。
そこで逆に、カノニカル分布を定常状態に持
つ運動方程式が満たすべき条件について考
察する。特に、運動方程式を多様体上に定義
されたベクトル場と考え、そのベクトル場を
生み出す幾何構造(ハミルトン力学ならシン
プレクティック構造)について考察すること
で、温度制御のある運動方程式系の時間発展
の幾何学的な意味について明らかにする。 
 
(2)Nose-Hoover 法、もしくは類する手法は、
系に尐数の自由度を追加することで温度制
御を行う。したがって追加された自由度は熱
浴との相互作用を模していると解釈される。
そこで、系に追加された自由度を積分するこ
とで粗視化し、一般化 Langevin 方程式を導
くことで、ハミルトン系における森方程式と
比較、検討を行う。特にＨ定理の成立につい
て調べる。 
 
４．研究成果 
(1)温度制御を持つ系の運動方程式を、一般
的な多様体上に構成されるベクトル場とし
て定式化することで温度の幾何学的な意味
を考察した。定温ダイナミクスを実現するに
はリュービル演算子が非エルミートでなく
てはならないが、いかなるリーマン計量を導
入しても、時間に陽に依存しないラグランジ
アンから変分原理によって作られたリュー
ビル演算子はエルミートであることがわか
った。したがって、通常の意味においての変
分原理から、定温ダイナミクスは導くことが
できないことがわかった。これは、多様体上
に定温ダイナミクスを生み出すシンプレク
ティック形式は定義できないことに対応す
る。 
 
(2) Nose-Hoover 法の時間発展を粗視化し、
一般化 Langevin 方程式とすることでマルコ
フ近似の意味や時間反転対称性の破れを議
論した。射影演算子の方法と同様な手法で
Nose-Hoover 法で制御された系の時間発展を
粗視化し、確率的 Nose-Hoover方程式を得た。
この際、個々の自由度の運動量に対してエネ
ルギーが十分遅く変化するという断熱近似、

およびエネルギーが短時間の相関しか持た
ないというマルコフ近似を行ったが、この近
似により時間発展対称性が破れることが明
示的に示された。さらに自由エネルギーの単
調減尐(H 定理)を要請することで揺動力を相
乗過程として含む一般化された Langevin 方
程式が満たすべき条件を得た。この方程式は 
運動量の任意関数を含むが、この関数を定数
とすれば通常の Langevin 方程式、一次関数
とすれば確率的 Nose-Hoover 方程式を得る。
したがって確率的 Nose-Hoover法による時間
発展はカノニカル分布を絶対安定な平衡状
態として持つ。 
もともと Nose-Hoover法は拡張されたハミ

ルトニアンに対するカノニカル分布を不変
に保つダイナミクスであったから、ミクロに
見れば平衡状態のダイナミクスであった。 
しかし、時間発展を粗視化すれば興味ある系
のハミルトニアンに対して H定理が成り立つ
ことから、熱浴として働くことが示された。 
 
(3) シンプレクティック形式から温度を制
御する手法である Nose-Poincare 法は、実変
数へ変換する際に非正準変換を含むために、
温度の幾何学的な意味は不明瞭であった。し
かし、Nose-Poincare ハミルトニアンの正準
形式を変形することにより、Nose-Hoover 法
は Nose-Poincare法に拘束条件をつけた形に
対応することが示唆された。これは、エネル
ギー一定の拘束条件を課した上で極小作用
の原理を適用した Gaussian Thermostat 法と
同じ構造を持っており、解析力学における温
度がなんらかの拘束条件に対応しているこ
とが示唆される。 
 
(4) 量子系において非エルミートなハミル
トニアンは時間発展に対して確率が保存し
ない系に対応しており、確率の保存則がハミ
ルトニアンのエルミート性に結びついてい
る。しかし、古典系における定温ダイナミク
スの非エルミート性は確率の保存則から導
かれるものであるので、量子系で広く研究さ
れている非ユニタリなダイナミクスとは対
応しないことが分かった。確率が保存し、か
つ時間発展対称性を保ちつつ非ユニタリな
時間発展を行う量子系はまだ知られておら
ず、古典系での定温ダイナミクスに対応する
量子系の意味は未だ不明瞭である。 
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