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谷村吉隆自传 
(Autobiography of Yoshitaka Tanimura J. Phys. Chem. B 2021, 

125, 43, 11787–11792: Translated by DEEPL & modified by 

volunteers.) 

 

• 序言 

  我的名字是吉隆(Yoshitaka)。吉(Yoshi)是“幸运”的意思，隆(Taka)

表示“崛起”。小时候，我并不喜欢自己的名字，因为它太不常见了。

我在神户出生，在东京长大。我的父亲是川崎重工的喷气发动机工程

师，且是一个兢兢业业经常加班的日本商人。在上大学之前，我所就

读的都是公立学校，并且我的成绩相当一般。我非常喜爱阅读比如相

对论和量子力学之类的科学书籍，但除了这一爱好之外，我曾只是一

个普普通通的小男孩。我的姐姐勤奋好学，而我的哥哥则是个技术宅。

他曾直接从美国进口了一台个人电脑，这可能是最早进入日本的个人

电脑之一。他现在是一家电子游戏公司的总裁。 

  高中时，我开始了攀岩和攀冰，从此便不再只是一个普普通通的

男孩。在我 17 岁那年，有个意外发生了，我和我的朋友们被困在一

座陡峭冷冽的雪山上好几天，我的脚趾全部冻伤了。这件事在电视和

报纸上引起了轩然大波。 

  尽管我擅长数学和物理，我却厌恶学习。 因此，我不熟稔英语、

生物、化学等任何其他需要勤奋刻苦学习的科目。虽然我未曾刻苦用

功学习，但我还是考入了庆应义塾大学的工程系，这是日本最好的私



 

 

立大学之一。 

  

• 庆应义塾大学 

  在大一期间，我登山的时间大幅增加，整整一年之间，我有两百

多天都在登山。大二的时候，我去了印度境内的喜马拉雅山脉，登上

了传闻中恒河女神第一次触碰地球的地方—根戈德里（Gangotri）镇

上的卡尔恰昆德山(Mt. Kharchakund，海拔 6632 米）的顶峰。我曾立

志成为一名专业登山运动员，渴望登上每一座海拔 8000 米级别的山

峰。与此同时，我的大学成绩却极其糟糕。 

  在我二十岁那年，我的朋友在一次攀岩事故中丧生，这件事彻底

地改变了我的人生。我对人生的目的和意义产生了强烈的求知欲，这

种渴求与之前驱动我去登山的情绪相似。起初，我对哲学很感兴趣，

但在意识到我在哲学系的朋友们并未从事学习研究我所感兴趣的哲

学命题后，我的热情便消亡了。后来我得出了一个结论：人类还没有

进步到足以回答“我们缘何在此”这类深奥的哲学命题，我们仍处于为

回答这些哲学问题奠定科学基础的过程中。最后，我确信唯一通往哲

学真理的大道只有基础科学，这个我一直以来颇为兴趣的主题。然而，

我也清楚知道仅凭一己之力，我是无法达成这一壮举的。尽管如此，

我还是希望通过基础科学这一桥梁帮助后人发现通往 “真理”的道路。 

  诚然，对于一个成绩如此糟糕的学生来说，开展理论物理方面的

基础研究的想法宛如痴人说梦。事实上，在那段时间，我甚至很少走

进大学校园，因此我需要重读大二。此外，由于我在工程系，无法在



 

 

课堂上系统地学习物理。因此，我需要自学物理的基础知识。为此，

我利用多出的大二学年进行了自学， 并特地认真学习了朗道（Landau）

和利夫希茨（Lifshitz）系列丛书。我自学了所需要的数学知识，这是

我一生中学习最刻苦学习的时期。到大三秋天，我已经掌握了力学、

量子力学和广义相对论。然而，当我自认为已经完成了掌握物理学的

目标时，现实却给了我当头一棒，我发现实际上学习科学和进行科学

研究之间有着天壤之别。 

 

久保亮五 

  就在那时，我得知庆应义塾大学要成立物理系和化学系，并将其

重组进理工学院。我还得知庆应义塾大学是世界著名物理学家久保亮

五的故乡。 

  对亏了留级重读刻苦学习的一年，我想我也许有机会加入久保教

授的研究小组。有一次，我在大学食堂附近和朋友谈论这个可能性时，

发现有一位老先生在不远处看着我。一个月后，久保教授宣布他将招

收其他系的学生。我立即赶到他的办公室，看到那位老先生正坐在那

里。那是我第一次接触久保老师。 

  大四那年，我和几个来自其他系的学生一起加入了久保小组。理

论物理系的几位老师轮流教我们如何阅读费曼（Feynman）、布洛赫

（Bloch）、朗道（Landau）和久保（Kubo）等人的重要科学论文。我

全力以赴，累成狗了还在学。 

 



 

 

随机理论 

  大四下半年，我在久保老师的指导下开展了我的研究项目。我的

论文主题是分析随机调制多能级系统的非线性光谱，与久保老师所发

展的随机刘维尔方程（stochastic Liouville equation ）密切相关。虽

然这个方法是唯象的，但它有助于在非马尔可夫和非微扰条件下对系

统的三阶光学响应函数进行解析计算。这个方法的优势显而易见：马

尔可夫量子主方程（Markovian quantum master equation）方法只能

预测出一个狄拉克𝛿𝛿函数形的拉曼峰和一个洛伦兹形的磷光峰，而随

机刘维尔方程除了预测出这两个峰外还能给出一个在拉曼峰位置出

现的洛伦兹形展宽的拉曼峰。 

  经过两个月的努力，我在久保研究组助理研究员高野宏（Hiroshi 

Takano）的帮助下，得到了增宽拉曼峰的明确解析表达式。随后，我

发现这个峰具有奇特的性质，例如在快调制极限下它是拉曼光谱的一

部分，而在慢调制极限下它则是磷光光谱的一部分。 

  当我自豪地向久保老师解释我的成果时，他只是静静地听着。令

我惊讶的是，一周后他根据我的这一微不足道的成果发展出了一个一

般性理论，并将我的表达式作为其中一个应用推导出来。这让我想起

了“井底之蛙不识大海”这个谚语。我的毕业论文就是基于这些成果完

成的。 

  久保老师是一个沉默寡言但善于思考的人。在我认识他之后的很

长一段时间里，我都不知道他在想什么。他的指示模棱两可，难以捉

摸。他就是我的尤达（Yoda， 《星球大战》中的传奇绝地大师）。 



 

 

进入研究生院后，我用英语重新撰写了论文，准备向《日本物理

学会杂志》（J. Phys. Soc. Jpn）投稿。由于我没有从头认真学习英语，

这个艰难的过程持续了整整一年。即便如此，我的英文论文写作质量

依然不高。在那段时间，久保老师担任了日本科学委员会主席，工作

非常繁忙。我的毕业论文总共花了两年半的时间才得以发表（1；下

文括号中的数字表示我发表的论文列表中的相关论文）。 

  在等待论文完成期间，我重新拾起了登山这一爱好。让我始料未

及的是，尽管我已经有三年多没有攀岩了，我的技术却有了很大的提

升。虽然我攀岩的次数没有以前那么多，但我攀岩的路线变得更加有

技术含量。 

 

级联运动方程 (Hierarchical Equations of Motions, 简称

HEOM) 

  我们所揭示的展宽拉曼光谱是从唯象的随机刘维尔方程中得到

的。随机刘维尔方程所描述的噪声是非微扰和非马尔可夫的，但当时

还没有基于哈密顿的动力学理论来描述这种现象。因此，我不确定这

一过程是否真的存在。随机刘维尔方程可以处理这种噪声，因为它的

傅立叶-拉普拉斯变换解可以表示为具有显著收敛特性的连分数形式。

我寻思着能否能够找到一种形式与随机刘维尔方程相似但基于哈密

顿系统的运动方程。 

  大约在那个时候，几位硕士生作为我的后辈加入了久保老师的研

究小组。我们研究了费曼-弗农理论（Feynman-Vernon theory）。在



 

 

该理论中，一个与热浴相互作用的系统的时间演化是由路径积分表示

的约化密度算符（reduced density operator）来描述的。热浴的影响

以影响泛函的形式被纳入约化密度算符之中，并由系统与热浴相互作

用的谱密度函数（Spectral density function）所表征，表现为耗散和

随温度变化的涨落。 这两者根据久保的涨落耗散定理（fluctuation-

dissipation theorem）相互关联，且整个系统在长时极限下趋近热平

衡状态。 

  我猜测这一理论中的涨落对应于随机刘维尔方程中的随机噪声。

作为探索这一猜测的第一步，我对约化密度算符进行了时间上的微分，

得到了一个运动方程。我在组会上报告了我的发现。然而，久保老师

对我的方法表示十分怀疑，并生气地说："对一个用泛函积分所表示

的密度矩阵求导并不提供任何新见解”。我当时感到大失所望。不过，

几天后我意识到路径积分是位形空间中的一种积分表示，正因如此，

它无法通过对时间求导来消除。 

  在下一次组会上，我提出了这一点，并通过推导出的量子主方程

做了更进一步讨论。久保老师神情严肃地听着，并他回答道："两能级

体系是用能级空间而不是位形空间来表示的。这个系统不能用路径积

分的形式来表达"。然而，在接下来的一周内，我证明了如果采用格拉

斯曼（Grassman）变量的相干态表象，两能级体系的约化密度算符是

可以用路径积分来表示。大约在那个时候，我发现卡尔代拉（Caldeira）

和莱格特（Leggett）用一个与我的方法类似的方法，从布朗型哈密顿

量中推导出了基于马尔可夫热浴的量子福克-普朗克方程（quantum 



 

 

Fokker-Planck equation）。渐渐地，久保老师认可了我的方法。 

  假定谱密度函数是欧姆型（Ohmic）的且热浴的温度很高，涨落

项和耗散项均表现为𝛿𝛿函数的形式（在马尔可夫条件下），我们就可以

得到量子主方程， 类似于量子福克-普朗克方程的情况。与传统的量

子主方程不同，该方程的涨落项与温度成正比。这个量子主方程的稳

态解是有限温度下的热平衡态。虽然这个方程只适用于高温，但它并

不要求旋转波近似。 

  从这个量子主方程中，我意识到如果用德鲁德（Drude）SDF 代

替欧姆谱密度函数，量子主方程中的涨落将与随机刘维尔方程中的随

机噪声表现出相同的时间相关性。我知道随机刘维尔方程可以改写成

一个随机本征态表象中的系统密度算符的联立微分方程。 参考这些

方程，我在谱密度函数为德鲁德（Drude）形式的情况下，对约化密

度算符）代替了描述弛豫的项。当我对这个辅助密度算符求微分时，

除了原来的约化密度算符和我之前引进的辅助密度算符之外，又出现

了一个新的辅助密度算符。通过重复对辅助密度算符的时间微分过程，

我得到了一个运动方程的层次结构，就类似于随机刘维尔方程的情况。 

我所得到的就是后来被称为级联运动方程（HEOM）的一个原型。 

  级联运动方程是在动力学理论框架下构建的：与随机刘维尔方程

不同，HEOM 不仅包含涨落，还包括耗散。由于耗散（与涨落通过涨

落耗散定理相关联）的存在，HEOM 的稳态解是有限温度下的热平衡

态。最重要的是，HEOM 构成了一种非微扰、非马尔可夫的动力学理

论。这些结果是在 1986 年获得的，但久保老师非常繁忙，直到 1988



 

 

年才读了我的论文。 

彼时，久保研究小组只有我和高野先生。久保老师把我当孙子看

待，我必须在每次的小组会议上汇报工作。在这种压力下，我拓展了

HEOM 方法来处理物理可观测量的非线性响应函数，并撰写了三篇

论文。有几次，不仅久保老师，就连高野先生也睡着了，我不得不等

上半个小时，等他们醒来。 

1988 年年中，久保老师终于意识到我的博士学业已接近尾声。

于是，他开始校对我的手稿。我推导出的运动方程是主方程的延伸，

因为是在博士学习期间推导出来的，所以我将其命名为“博士方程”。

遗憾的是，稿子中的这部分内容被久保老师删掉了。 

  我希望往《物理评论》期刊投稿，因为博士毕业后我想去美国工

作。然而，久保老师强调了保持日本期刊科学性的重要性，因此他只

允许我向《日本物理学会英文志》（2）投稿。虽然久保老师花了很长

时间才看完这篇论文，但当我告诉他我还将向《日本物理学会英文志》

（投稿另外三篇论文（3-5）时，他立即校对了我的其他论文。这四

篇论文构成了我博士论文的基础。 

在这些论文都被接受后，我想让久保老师承认我的所推导出的方

法并非一无是处。我问他："久保老师，您曾说路径积分表示下的约化

密度算符的时间微分不会产生任何新东西，但它确实产生了，不是

吗？”他回答说："我这么说过吗？” 他始终是我的老师。 

  为了开阔我的视野并提高英语能力，我决定博士毕业后出国深造。

然而，在离开日本之前，我独自一人去攀登了八年前我的朋友去世的



 

 

岩壁。我花了很长时间才到那里，但一旦开始攀爬，我只用了 30 分

钟就完成了，这次是正常时间的十分之一。 

 

• 伊利诺伊大学香槟分校（ The University of 

Illinois at Urbana-Champaign, 简称 UIUC） 

  论文答辩结束后，我联系了托尼∙莱格特（Tony Leggett）教授，

询问是否有博士后职位空缺。这个过程花了一些时间，因为我们是通

过航空信件联系的，但最终托尼（Tony） 为我安排了一个由他本人、

化学系的彼得∙沃林斯（Peter Wolynes）教授，以及电子工程系的卡尔

∙赫斯（Karl Hess）教授共同负责的博士后职位。由于我的化学成绩一

直很差，我不确定自己能否胜任研究化学问题的工作。不过，最终我

还是决定去美国伊利诺伊大学香槟分校，因为我觉得这是一个开阔视

野的好机会。 

  在 1989 年 5 月，我在像五星级酒店一样的贝克曼（Beckman）

研究所开始了新的研究项目。在伊利诺伊大学香槟分校，新视野确实

比比皆是。 

 

低温校正 HEOM 

我和卡尔（Karl）一起研究纳米线中电子导电的热效应。作为研

究声子热浴的第一步，我对 HEOM 进行了拓展，利用层次结构的傅

里叶表示来处理任意形式的谱密度函数和温度。作为应用，我引入了

低温修正项。这篇论文（6）中所展示的级联运动方程便是日后最常



 

 

用的形式，但这些结果被埋没了近 15 年，因为即使是当时的一台高

性能计算机也只有 32 MB 的内存，无法对其进行验证。老实说，我当

时不相信在我有生之年还能完成相关计算。 

 

级联量子福克-普朗克方程（Hierarchical Quantum Fokker-

Planck Equations, 简称 HQFPE） 

  我最初计划与彼得（Peter）一起研究蛋白质折叠问题，但我们最

终研究的却是用系统-环境模型描述的化学反应问题。 彼得过去曾使

用基于变分原理的方法来研究化学反应过程中的量子效应。 他提议

拓展 HEOM 从而将其应用于具有双势阱的系统。这个问题也与应用

卡尔代拉-莱格特（Caldeira-Leggett）理论解决量子测量问题密切相

关，后者是研究量子力学基础的一次尝试。 

  对于这个系统，我拓展了 HEOM 方法，采用了描述位形空间的

维格纳（Wigner）分布函数。在此之前，随机刘维尔方程和级联运动

方程都只能通过连分数形式的拉普拉斯变换来求解。然而，维格纳分

布函数的位形空间对于拉普拉斯变换来说太大了，因此我尝试直接求

解无穷级数的微分方程。后来，我发现高阶辅助密度矩阵之间存在一

种简单的关系，可以用来对方程截断而不会降低精度。这一结果是

HEOM (7)发展过程中的一个里程碑。 

  通过对级联量子福克-普朗克方程进行数值积分，我们可以处理

任何形状的势能面。此外，我们还可以在不增加额外计算成本的情况

下，在系统中应用任何形状和强度的含时外场。级联量子福克-普朗



 

 

克方程是马尔可夫的福克-普朗克方程的扩展。在经典极限下，这组

方程是克拉默（Kramers）方程在非马尔可夫噪声情况下的拓展。经

典对应方程的存在使我们可以在相同的物理条件下，通过比较量子计

算和经典计算的结果，轻松识别量子效应。利用级联量子福克-普朗

克方程，我们计算了量子和经典状态下的化学反应速率关于热浴耦合

强度、噪声相关性和温度的函数关系，我们发现量子结果也表现出克

拉默（Kramers）翻转行为（8）。 

  搬到地形开阔的伊利诺伊州后，我以为自己已经放弃了登山。然

而，一位朋友告诉我，只要向西行驶 1000 英里就能到达落基山脉。

于是，我多次前往那里。我不仅喜欢爬山，还喜欢开车（一辆庞蒂亚

克菲耶罗（Pontiac Fiero））。在圣诞节期间，我在 10 天内驾车行驶了

8000 英里，途经路易斯安那州、得克萨斯州、亚利桑那州，以及其他

几个州，并在山间徒步旅行。最后，我决定爬上 50 个州中每个州的

最高点。 

  当时在日本，大多数统计物理学研究人员都在研究自旋晶格系统

中的临界现象，而我则在研究开放量子动力学理论。通过与彼得

（Peter）、卡尔（Karl）、托尼（Tony）以及他们的博士后和学生的交

流，我意识到我所从事的研究在美国是一个重要领域。统计物理学中

最先进的实验都是在物理化学实验室中进行的。 

  我在伊利诺伊州大学香槟分校工作了略多于两年的时间。在那里

完成部分研究后，我向美国几所大学申请教职，希望能进一步开阔视

野。然而，当时美国经济衰退，职位稀缺。更糟糕的是，苏联正在解



 

 

体，大名鼎鼎的俄罗斯科学家纷纷来到美国。 对当时的我而言，获

得一个大学教职看来似乎希望渺茫。 于是，我联系了罗切斯特大学

化学系的肖尔∙穆卡梅尔（Shaul Mukamel）教授，询问是否有博士后

职位空缺。他很快回复了我，告诉我应该马上过去罗切斯特。我在

1991 年秋天搬到了罗切斯特，为不能为卡尔（Karl）或托尼（Tony）

再做任何工作而感到内疚。 

 

• 罗切斯特大学 

  我原以为伊利诺伊州是个寒冷的地方。然而，当我搬到罗切斯特

后，我才发现伊利诺伊州也没那么糟糕。那年冬天，罗切斯特的气温

降到了零下 32 摄氏度。 

肖尔（Shaul）对超快非线性光谱实验的发展趋势了如指掌，他召

集了来自不同背景的博士后开展研究，为帮助实验人员观测新现象指

明方向。他非常勤奋，每天两次来到我们五个博士后中间，与我们进

行激烈的讨论。我们称其为“早晚服务”。 

 

多态量子福克-普朗克方程（MSQFPE） 

  在罗切斯特的首个项目中，我对量子福克-普朗克方程进行了拓

展，以处理多个电子势能面之间任意形式的非绝热和激光相互作用以

及含时的电子跃迁。 然后，我将这种方法用于计算超快非线性光谱。

当时，肖尔（Shaul）正试图开发一种方法，通过将三阶响应函数拆分

为激光激发部分和探测部分（门洞-窗户图景），来计算三阶响应函数。



 

 

然而，这种方法对耦合到热浴中的系统不起作用。他要求我对此阐明

原因，于是我说等多态量子福克-普朗克方程这个项目完成后我就做，

但后来他开始每天来我的办公室说："Taka，你一定要做！” 一周后，

他终于说：“Taka，求你了...... ” 于是，我不得不暂停多态量子福克-普

朗克方程这个项目，转而开始进行繁琐的路径积分计算。 

  罗切斯特漫长、宁静、多雪的冬夜非常适合进行这样的计算。通

过拓展赫尔曼∙格拉巴特（Herman Grabart）及其同事所得到关于布朗

系统约化密度矩阵的解析解，我推导得到了生成泛函，可以用于计算

任意阶的非线性响应函数(9)。然后，我发现“门窗图景”之所以行不通，

是因为它忽略了系统与热浴之间的量子相干性。例如，如果没有这种

相干性，在光子回波测量中就不会出现回波峰。后来我意识到，在

HEOM 方法中，这种相干性被纳入了辅助密度矩阵中，因此 HEOM 可

以用来处理含时外场并计算非线性响应函数。 

 

多维光谱 

  当我基本完成这项工作，准备回到多态量子福克-普朗克方程项

目时，肖尔（Shaul）来到我的办公室，建议用生成泛函方法计算一个

布朗系统（曾被用作分子液体模型）的七阶拉曼回波信号。我进行了

计算，发现在这个模型中不仅没有回声，甚至连信号都没有产生。肖

尔（Shaul）对我的结果很不满意，但数学计算就是给出这样的结果！

不过，通过加入极化率的非线性分量，我构建的模型确实产生了信号，

不仅在七阶，甚至在五阶也产生了信号。由于这些结果没有表现出明



 

 

显的回波峰值，我绘制了二维（2D）光谱，作为激发脉冲和检测脉冲

之间时间间隔的函数。结果表明，这些二维剖面图对环境条件的敏感

度远高于传统光谱。 

  受二维核磁共振的启发，肖尔（Shaul）一直在思考二维激光光谱

的可能性。因此，他对我绘制的二维拉曼图很满意。我们指出，虽然

当时的光源有限，但可以用红外激光器进行类似的实验。我们将这些

结果与电子共振测量的表达式一起作为五阶二维拉曼光谱理论（11）

发表。然而，我并没有想到，这种测量方法后来在超快相干二维光谱

研究中变得非常普遍。 

  这篇二维拉曼论文提交后，肖尔（Shaul）来到我的办公室，带着

满脸灿烂的笑容问我："Taka，不知道怎么回事，你怎么不做多态量子

福克-普朗克方程项目了？” 他终于同意我去完成多态量子福克-普

朗克方程的研究(14)。 

  我在罗切斯特待了两年半。我利用周末时间驱车走访了东部 20 

个州的最高点。陈冠华和弗拉基米尔∙切尔尼亚克（Vladimir Chernyak）

对我在肖尔（Shaul）严格的工作管理下仍能完成这项工作表示钦佩。 

  在美国待了五年后，我觉得如果能在化学系工作，我的研究会有

更好的发展。因此，我申请了日本分子科学研究所的教职。 在绍尔

（Shaul）和德韦恩∙米勒（Dwayne Miller）的大力支持下，我在那里

开始任职副教授。肖尔（Shaul）高兴得仿佛他变成了我一样。 

 

 



 

 

• 分子科学研究所（ Institute for Molecular 

Science, 简称 IMS）） 

  1994 年 4 月，33 岁的我来到分子科学研究所。与日本大学不同，

分子科学研究所的副教授独立且资金充足，有自己的研究助理和博士

后。虽然也有博士生，但教学任务微乎其微。曾担任理论部主任的中

村广树（Hiroki Nakamura）说，如果他转世投胎，希望能回到 IMS 担

任副教授。 

  奥村刚（Ko Okumura）作为副研究员加入了我的研究小组，我们

致力于开发非线性响应函数的解析理论，其中也包括二维拉曼光谱的

解析理论。铃木洋子（Yoko Suzuki）和加藤毅（Tsuyoshi Kato）也使

用各种方法研究二维光谱学的各种理论。 

 

多维光谱学的各种理论 

  在攻读博士期间，我就指导了三名学生。每当有学生来找我，希

望能成为我的课题组一员时，我都会告诉他们一个事实：“理论研究

维艰，而生命须臾，更甚的是，工作机会还很少”。而且，在许多日本

大学，情况依然如此：学生们必须自己支付学费和生活费。考虑到这

一点，我对他们说，如果他们不介意在从事基础科学研究的同时过着

悲惨的生活，我欢迎他们。他们，毫不畏惧我的这番预警，加入了我

的团队。从那以后，甚至在我搬到京都大学之后，我也一直对希望加

入我的研究小组的学生说着同样的话。我发现这是甄别那些有志于从

事基础科学研究的学生最有效的方法。 



 

 

  分子科学研究所的学生是从其他大学获得硕士学位后再进入研

究项目的。我利用他们的不同背景扩大了我的研究范围。在计算机方

向的学生丸山丰（Yutaka Maruyama）的帮助下，多态量子福克-普朗

克方程得以拓展至非马尔可夫情况下的泵探针（pump-probe）光谱

的计算（22）。在量子化学方向的学生今村穰  （Yutaka Imamura）

的帮助下，一个基于有机超导体材料的物理模型得以建立（39）。此

外，我们还与日野理（Osamu Hino）一起研究了计算关联电子态的有

效方法（50）。我对量子化学一无所知，但天能精一郎（Seiichiro Ten-

no）从始至终帮助引领着我们进行研究。他拥有广博的科学知识，是

日本最优秀的量子化学家之一。 从那时起，他就成了我最亲密的朋

友之一。 

当时，分子科学研究所是日本面向外国物理化学研究人员的门户。

研究所主任伊藤光男（Mitsuo Ito）多次鼓励我组织国际研讨会和暑

期学校等。通过这些活动，我结识了许多实验学家，包括格雷厄姆∙弗

莱明（Graham Fleming）、安德烈∙托克马克夫 （Andrei Tokmakoff）、

托马斯∙埃尔萨塞（Thomas Elsaesser）和彼得∙哈姆 （Peter Hamm）。

我意识到，最好的实验学家往往也是优秀的理论学者，他们可以使用

简单的模型分析他们的结果，而无需计算。我还接待了比曼∙巴奇

（Biman Bagchi）、赵民亨（Minhaeng Cho）、何塞∙奥努奇克（Jose 

Onuchic）、奥利弗∙库恩（Oliver Kühn）和李億均（Eok-Kyun Lee）等

客座教授。我和奥努奇克（Onuchic）一起爬过富士山，后来又和李

億均一起再去了一趟。在分子科学研究所，我还结识了富永圭介



 

 

（Keisuke Tominaga）、田原太平（Tahei Tahara）、斋藤真司（Shinji 

Saito）、信贞克幸（Katsuyuki Nobusada）和大峰巌（Iwao Ohmine）。 

  在分子科学研究所从事研究工作数年后，我意识到自己并没有充

分利用在那里的机会，这促使我去了勃朗峰（Mont Blanc）、德纳利峰

（Denali）和其他几座山。我与秋山良（Ryo Akiyama）和住斎（Hitoshi 

Sumi）攀登了阿空加瓜山（Mt. Aconcagua，海拔 6961 米）。我在分

子科学研究所过着优越的研究生活，但我的职位是为年轻研究人员保

留的。此外，我还想把我的经验和知识传授给和我一样热爱基础科学

的学生。于是，2003 年，43 岁的我离开了分子科学研究所，成为京

都大学理学院化学系的教授。 

 

• 京都大学 

  京都大学理学院的独特之处在于其对基础科学的坚守。那里的教

授们有一个传统：他们从事“好奇心驱动”的研究，而不以结果为导向。

例如，有一位教授在黑暗中饲养果蝇长达 50 年（3000 代），以此观

察果蝇的变化。我曾为化学系本科生讲授为期一年的统计热力学课程，

但在京都大学，既没有教学大纲，也不需要注册班级。因此，我教授

高级统计力学，包括随机理论和久保的线性响应理论。 

  我到任后不久，就有几名来自校内外的学生加入了我的团队，尽

管我曾警告过他们，他们的生活会很艰辛。其中包括石崎章仁（Akihito 

Ishizaki）、永田勇树（Yuki Nagata）、铃木洋一（Yoichi Suzuki）和长

谷川太祐（Taisuke Hasegawa）。这些学生大多一边从事研究工作，一



 

 

边在校外打工维持生计。不过，他们都是积极进取、勤奋好学的学生，

是我的战友。 

  当时，我的研究包括两大支柱：HEOM 和多维光谱学。虽然它们

涉及不同类型的方法，但都有广泛的应用。章仁（Aki）在应用 HEOM 

处理低温系统方面取得了进展（62），勇树（Yuki）和太祐（Taisuke）

通过拓展真司（Shinji）和托马斯-扬森（Thomas Jansen）的工作，开

发出了直接从分子动力学（Molecular Dynamics）模拟计算二维光谱

的方法（64、67、75）。我们启动分子动力学模拟工作的原因是，二

维拉曼的测量非常困难，以至于除非我们估算出信号强度，否则实验

人员便不会再关注我们的理论预测。这些 HEOM 和分子动力学研究

为我们进一步开展研究奠定了基础。 

  调到京都大学后不久，我与平田文男（Fumio Hirata）的研究生

步美（Ayumi）结婚了， 并在东京迪斯尼乐园举办了婚礼。我的父母

和朋友们惊喜交加，并向我们表示祝贺。后来，我们有了长子亮太

（Ryota）和次子光一（Koichi）。 我一直以来都把我的研究生当作自

己的孩子， 但不久，我发现我的孩子们可比我的研究生们可爱上百

倍。 

  化学和物理专业的本科生也开始经常加入我的小组，寻找他们悲

惨的生活。大多数研究生并不急于获得成果，而是喜欢把时间花在基

础科学研究上。 

我们小组的秘书，植野由美子（Yumiko Ueno）非常了不起！她

全心全意地为小组成员和外国访客等提供支持。她对我们所有人的生



 

 

活都产生了深远的影响。去年夏天，她因癌症突然去世，我们为此深

感悲痛。 

 

HEOM 

  在章仁（Aki）和格雷厄姆（Graham）成功地将 HEOM 应用于能

量转移研究之后，近 20 年以来一直默默无闻的 HEOM 也逐渐得到了

认可。由于严以京、史强、曹建树、迈克尔∙托斯（Michael Thoss）等

优秀研究人员以及其他许多研究人员（他们也是我的朋友）的贡献，

也多亏了计算机技术的进步，HEOM 可以处理的系统范围变得相当广

泛(130)。我与樱井敦则（Atsunori Sakurai）、加藤章仁（Akihito Kato）

等人一起，重新研究了一些著名的问题，如共振隧穿二极管、量子棘

轮和电子转移等领域中的问题。 这些问题以前只能用基于马尔可夫

近似的方法研究，而马尔可夫近似方法不适用于低温系统。我们发现

了各种奇特的效应，如共振遂穿二级管中的自激电流振荡（99、102、

112）和量子隧道对棘轮电流的抑制效应（100）。来自新西兰的博士

后丹尼尔-帕克伍德（Daniel Packwood）探索了一种非高斯随机过程

（89）。当田中翠（Midori Tanaka）还是一名硕士生（master student）

时，她推导出了低温下位移布朗振荡器系统的 HEOM（82, 85）。我将

其命名为 “真正的” 硕士方程(master equation 一般译为主方程，这

里将其与硕士生英文中的 master 相对应)。 

 

 



 

 

二维光谱 

  HEOM 方法的特点是能够处理低温、非微扰、非马尔可夫的系统

-环境相互作用，是计算二维光谱的理想方法。一般而言，基于微观

哈密顿的分子动力学方法是自下而上的，而基于模型的 HEOM 方法

是自上而下的。这两种方法是互补的：分子动力学方法有助于分析分

子的微观运动，还能让我们确定系统-环境模型的参数(106)；而HEOM

方法则有助于获得有关分子集体运动的宏观信息，还能让我们对二维

测量进行量子模拟(87)，而这在分子动力学方法中是不可行的。 

  为了推进我们的研究，太祐（Taisuke）开发了一种水的势函数，

用于分子间和分子内振动的光谱分析(88)。伊藤宏伸（Nobuhiro Ito）

和赵周妍（Ju-Yeon Jo）随后模拟并分析了二维太赫兹-拉曼光谱（104, 

116）、二维红外-拉曼光谱（113）和单束二维拉曼光谱（134）。通过

分子动力学研究，我们与包括德韦恩（Dwayne） (79)和彼得∙哈姆

（Peter Hamm） (95)在内的实验人员进行了合作，尽管彼得（Peter）

现在可能更适合被称为理论化学家。 

  随着HEOM的适用范围越来越广，我的好奇心也变得越来越强。

与此同时，我组里的研究生人数也有所增加。我们开展了光诱导电子

转移（123）和激子转移（107）的研究。张家骥结合二维光谱研究了

质子转移和质子耦合电子转移过程（129，135）。岩元勇樹（Yuki 

Iwamoto）利用旋转不变的系统-环境模型计算了二维太赫兹光谱

（126）。池田龍志（Tatsushi Ikeda）通过计算非线性光谱并与 HEOM 

得出的结果相比较，证明了势能面跃迁（surface hopping）方法的适



 

 

用性（124）。 

  为了研究二维光谱，植野正嗣（Seiji Ueno） 使用机器学习技术，

根据分子动力学模拟和量子化学计算获得的微观轨迹，创建了一个具

有基态和激发态势能面的系统-环境模型（127, 136）。该模型随后被

用于 HEOM 计算，得到各种二维振动和电子能谱，提高了我们进行

大尺度计算的能力。 

通过计算非线性响应函数，我们能够识别量子耗散动力学的奇特

效应，这些效应对应于二维光谱等实验上的可观测量。来自于荷兰的

博士后 阿伦德∙迪杰斯特拉（Arend Dijkstra） 通过描述非马尔可夫

SB 相互作用在量子信息过程中的作用，证明了这一点（86, 92）。金

賢得(Hyeon-Deuk Kim)对二维红外光谱中的模-模相互作用进行了解

析分析。 

 

量子统计热力学 

  2014 年，我在德国弗莱堡高等研究院工作。我独自探索了 HEOM

的基础，更加确信这个方法足以可靠地应用于解决物理学的基本问题

（103, 105）。 加藤章仁（Akihito Kato）和坂本想一（Souichi Sakamoto）

认为，比起这个方法未来的应用潜力更为重要的是其哲学性。 他俩

在使用 HEOM 进行数值实验的基础上研究了量子热力学。HEOM 方

法的显著特点是，它能精确评估不止系统还有热浴和系统间相互作用

的热量和熵变化(117)。因此，我们将非平衡条件下做的功视为准静态

自由能的变化，从而证明量子热力学可以在统计力学的框架内进行描



 

 

述，甚至在非平衡的情况下也是如此（131，133）。 

 

固体物理问题 

  从我在美国伊利诺伊大学香槟分校工作那时起至今，我对将

HEOM 形式作为量子恒温器应用于解决固体物理问题很感兴趣。陈立

鹏、毛罗∙凯内利（Mauro Cainelli）和我已经推导出了应用于各种荷

斯坦（Holstein）系统的 HEOM（109, 132）。我的目标是模拟一个随

含时的外力实时变化的超导态。  然而，目前中村清人（Kiyoto 

Nakamura）只能求解四位荷尔斯泰因-哈伯德（Holstein-Hubbard）

系统的 HEOM (137)。我认为我们可能还需要再等 15 年才能取得必要

的计算进展。 

 

• 后记 

  来到京都后，我的国际友谊圈不断扩大。我访问了许多国家，参

加各种会议、研讨会和讲座课程。我还接待了许多来自国外的客人。

我总是带他们去我最喜欢的寿司店。格雷厄姆（Graham）、弗拉基米

尔（Vladimir）、德韦恩（Dwayne）和托努-普勒里茨（Tõnu Pullerits)

就是这样的贵宾。正因为如此，我作为 “寿司教授 ”的名声传遍了全

世界，客人的数量也在不断增加。 

  我与大卫∙科克尔（David Coker),赵阳、马克西姆∙盖林（Maxim 

Gellin)、谭豪翔、弗兰克∙格罗斯曼（Frank Grossmann）和拉斐尔∙博

雷利（Raffaele Borrelli）一起组织了“高峰会议”，这是一种自由组织、



 

 

自由组合的科学会议，在与会者特别希望访问的地方举行。在这些会

议上报告的科学成果都是最高水平的，会议以山地徒步旅行收尾。 

  从我开始从事科学工作到现在已经 40 多年了。起初，我以为自

己是在独自登山，看不到山顶。然而，事实上，许多朋友和学生一

直在陪伴我前行—尽管我们仍然看不到顶峰。在我不断攀登的过程

中，我的幸运值也与日俱增。现在，我很感谢自己的名字--吉隆。 
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