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前言 

在熱物理或統計物理的學習過程中，我們所考慮的都是從較簡單的封閉系統開始。然而實際

的應用上，我們碰到系統的多是開放系統。在開放系統中，系統可以與環境自由地交互作用，但

是要精確地刻劃環境的影響，不只非常複雜而且我們也不太可能取得所有與環境相關的資訊，所

以在理論研究上，我們常常把整個環境理想化成“熱庫”。在英文著作中，描述熱庫所用的詞彙

包括了heat bath, (heat或thermal) reservoir, 以及thermostat等。 

 

熱庫的特性 

熱庫的定義是一個巨大的可逆熱源，巨大到任

何熱交換都不至於改變它的溫度﹙或是其他的熱座

標﹚[1,2]。當系統與熱庫進行相互作用時，它們之

間可以隨時交換能量，因此這個系統不會是在固定

能量的狀態。在一段﹙鬆弛﹚時間之後，我們期待

這個現象將穩定下來，而達到一個從系統流出和流

入的平均能量完全相等的狀態，這時候系統的溫度

將與熱庫的溫度相同。一旦達到了這個狀態，我們

可以說雖然系統的能量不是固定的，但其期望值是

固定的。再更進一步推算，可以發現系統在每個狀

態的可能性是遵循正則系綜(canonical ensemble) 

的分布，也就是說系統處於每個狀態的可能性是正

比於一個稱為波茲曼因子﹙Boltzmann﹚的權重。

這個因子大小為 exp ，只與熱庫的溫度

T及系統狀態的能量 E有關。嚴格來說，這個波茲

曼因子的形式，只有在用來描述熱庫的系統具有無

窮大的自由度的狀況下，才是完全正確的。系統狀

態的可能性遵循正則系綜的分布是現今統計物理

理論的出發點，除非所考慮的實際系統有某些特殊

的狀況，否則

( kTE /- )

產生正則系綜的分布可以視為是對熱

庫的基本要求。 

正則系綜要求處於各狀態的可能性正比於波

茲曼因子的同時，隱含了一個遍歷性(Ergodicity)

的原則[3]。這個原則是要求只要系統演進的時間夠

久，理論上系統狀態的軌跡可以無窮接近到相空間

上面的每一點。也就是說，系統處於相同能量的所

有不同狀態的可能性，必須完全一樣。一個合格的

熱庫必須藉著與系統的相互作用，使得系統的演進

所造成的分布除了遵循正比於波茲曼因子的條件

外，不要再有任何其它的限制，如此才可能合乎遍
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歷性的原則。 

在這裡有一個很重要的觀念是封閉系統有自

己的動力學方程式來決定它的時間演進，而熱庫也

有自己的動力學方程式來決定熱庫的時間演進。當

兩者有相互作用時，我們所在意的只是系統﹙這時

已經變成開放系統﹚對時間的演進。所以我們就想

辦法把熱庫的動力學變數消掉﹙實際上是對它們的

分布函數積分掉﹚，這時候所留下的是描述系統動

力學變數的隨機方程式[4]。這種“隨機”的本質來

自於系統的即時狀態與控制系統演進的方程式裡

面並沒有包含熱庫狀態的確實資訊，我們只能把系

統與熱庫的相互作用對熱庫所處的各種可能狀態

﹙符合描述熱庫的熱座標﹚積分起來，所以我們對

於開放系統的描述必然是具有統計性的。換言之，

即使我們對於系統的初始態以及運動方程的掌握

是精確的，但是由於我們對於環境的瞭解僅僅是一

些巨觀上的熱力學座標，所以系統與熱庫的相互作

用不是確定性的(deterministic)，這個開放系統

的 演 進 應 該 是 一 個 隨 機 程 序 (Stochastic 

Process)。 

熱庫在分子動力學中的實現 

近來，由於電腦計算能力的大幅提昇，在學術

圈中使用分子動力學(Molecular Dynamics)數值

模擬來研究多體的問題越來越普遍。使用這種數值

模擬來描述遵循微正則(microcanonical)分布的

封閉系統並不困難，只需要隨時注意與修正因為電

腦的捨棄誤差(truncation error)所造成的能量

起伏即可[5]。但是要利用這種數值模擬來描述遵循

正則分布的開放系統就麻煩多了，因為我們必須建

立一個能夠產生熱庫效應的演算法。 

建立熱庫的演算法在平衡的統計力學中倒不

是無法避免的課題，因為可以證明在熱力學的極限

下微正則系綜與正則系綜不只可以得到相同的結

果，而且它們所包含的訊息也是相同的[6] ，所以

在一般情況下，對封閉系統的模擬結果就已經夠用

了。但是在討論平衡系統中物理量的漲落(視為瞬

間偏離平衡的近平衡狀態)，或是更進一步推廣到

非平衡(遠離平衡)的系統裡，熱庫的使用卻是不可

避免的。因為在考慮漲落的狀況下，沒有熱庫與系

統進行相互作用，則系統不會回到平衡態。而在非

平衡系統中，必然有一個外界的驅使力量加在系統

上﹙否則系統會達成平衡﹚。若是沒有熱庫與系統

進行相互作用，那麼系統受外界驅使力量的影響便

會累積，系統就不可能達到一個穩定態。穩定態在

非平衡統計物理中所占的地位就如同平衡態在平

衡統計物理中所占的地位，是一般研究非平衡統計

物理時最先著手的對象。如果無法建立一個能夠產

生熱庫效應的演算法，那麼分子動力學數值模擬就

無法應用在非平衡系統的研究上。 

使用中的熱庫演算法有許多種[7,8]。早期所用

的方法為了計算快速，只在乎平均能量能夠符合所

設定的溫度，並不特別注意系統狀態分布是否是正

則的。用這種方法進行數值模擬，所得的結果(特

別是物理量的平均值)或許碰巧可以與正則系綜的

結果相近，但是除非這種不合格﹙指不符合正則系

綜的要求﹚的熱庫正好對應到某些特殊的環境條

件，否則這種結果在學術上的價值十分有限。最

近，淡江大學物理系的周子聰教授發現用不合格的

熱庫從事軟態物質的研究有可能產生極不理想或

是不正確的結果[9]。目前較被接受的熱庫演算法有

兩種：一個是隨機的 Andersen 熱庫[8]，另一個是
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確定性的 Nosé-Hoover 熱庫[7,8]。前者是隨機性的，

很容易證明符合遍歷性。這種熱庫所提供﹙用來與

系統產生相互作用﹚的狀態當然明確地合乎理想熱

庫的要求，但是需要產生亂數，模擬的速度較慢。

後者是確定性的，所以模擬的速度快很多。他們利

用一個額外的自由度來執行容許系統能量起伏的

功能，如果在擴充的相空間(加入一個額外的自由

度)中狀態的演進是遍歷性的，就可以證明在物理

的相空間(去除額外的自由度)中，狀態的分布是正

則的[10]。這個假設是很難嚴格證明的，事實上在一

些低自由度而較易處理的模型中發現這個假設是

錯的[8,11]。然而許多使用者相信只要自由度夠大，

系統夠混亂，那麼這個假設就應該是對的[11]。當然

只要系統夠複雜，我們將很難嚴格證明這個假設的

真偽，所以這種“相信”就可以有存在的空間。目

前這種確定性的方法為許多人所採用，但是在“正

確”與“效率”之間如何取捨，值得研究者好好深

思。 
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