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研究成果の概要（和文）：量子スピン系における様々な量子状態とそれら量子相の間で引き起こされる新奇な量
子相転移現象の特性を解明するために、量子モンテカルロ法やテンソルネットワーク法に基づくさまざまな新規
手法の開発を行った。トポロジカルな秩序を特徴付ける量は、これまで主として一次元量子系を中心に研究が進
められてきたが、高次元系に対しても精密かつ効率的な測定が可能となった。開発した手法を活用して大規模な
シミュレーションを行い、トポロジカル相の相田の相転移などの解析を行った。また、新しいアルゴリズムに基
づくソフトウェアの整備・公開もすすめた。

研究成果の概要（英文）：In order to characterize the various quantum states in quantum spin systems 
and the novel quantum phase transitions between these quantum phases, we have developed various 
numerical methods based on quantum Monte Carlo and tensor network methods. Although the quantities 
characterizing the topological order have been studied mainly for one-dimensional quantum systems, 
precise and efficient measurements are now possible for higher-dimensional systems. Using the 
developed method, we carried out large-scale simulations to analyze the phase transition of the 
topological phase field. We have also developed and released software based on the new algorithm.

研究分野： 計算物理・物性理論

キーワード： トポロジカル秩序　エンタングルメントエントロピー　臨界現象　計算物理　テンソルネットワーク　
量子モンテカルロ法　量子スピン系　量子ダイマー模型

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
トポロジカルな秩序やトポロジカルな励起は、エキゾチックな相転移現象や非自明な量子状態において非常に大
きな役割を果たしており、その理解は学術的にも新しい量子技術の発展のためにも重要である。本研究で開発さ
れた、量子モンテカルロ法やテンソルネットワーク法に基づくさまざまな新規手法は、この分野の今後の研究に
大きな波及効果が期待される。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
１．研究開始当初の背景 
 
トポロジカルな秩序やトポロジカルな励起は、エキゾチックな相転移現象や非自明な量子状態
において非常に大きな役割を果たしている。擬一次元・二次元などの低次元系、フラストレート
したスピン系などにおける、スピンギャップ状態とよばれるトポロジカル相やそれらの相の間
の量子相転移、Kosterlitz-Thouless (KT)型転移に代表される渦の凝集・乖離を伴う臨界現象な
どが代表的な例である。特に、強い量子ゆらぎに支配された量子トポロジカル状態では、古典的
な秩序が壊れ、代わりにダイマー(スピン一重項を組むスピンの組)が空間的に敷つめられた構造
(VBS 状態)といった、新たな秩序が実現する。これまでの局所的な秩序変数ではトポロジカルな
状態の特徴を捉えることはできない。これまで一次元のトポロジカル状態に対しては、「ストリ
ング秩序変数」、「プラケット秩序変数」、「ひねり秩序変数」など様々なトポロジカル秩序変数が
提案され、それらを用いることでトポロジカルな秩序を持つ状態か否かを定量的に判断するこ
とができるようになってきた。さらに、「対称性に保護されたトポロジカル(SPT)状態」と呼ばれ
る概念が提案され、一次元のトポロジカル状態はこの SPT 状態に分類されることなどが明らか
となってきた。 
 
２．研究の目的 
 
本研究の目的は、量子スピン系における様々な量子状態とそれら量子相の間で引き起こされる
新奇な量子相転移現象の特性を明らかにすることにある。トポロジカルな秩序を特徴付ける量
は、これまで主として一次元量子系を中心に研究が進められてきたが、これらを高次元に応用し、
量子モンテカルロ法やテンソルネットワーク法などを用いたより精密かつ効率的な測定方法を
開発する。さらにそれらを用いて大規模なシミュレーションを行い、高次元におけるトポロジカ
ル状態の本質の解明を目指す。また、新しいアルゴリズムに基づくソフトウェアの整備・公開も
また本研究の大きな目的の一つである。 
 
３．研究の方法 
 
我々はこれまで量子モンテカルロ法あるいは古典モンテカルロ法を中心に、様々な手法の開発
に取り組んできた。主な成果としては、長距離相互作用系に対するオーダーN法、詳細つりあい
を満たさないマルコフ連鎖モンテカルロ法、基底状態に対するクラスターアルゴリズム、ループ
アルゴリズムの大規模並列化などが挙げられる。また、近年急速に開発が進んできたテンソルネ
ットワーク法の二次元やダイナミクスへの応用に関する研究にも取り組んできている。これま
でのアルゴリズム開発の成果・知見を生かして、我々の開発してきた方法論をさらに発展させる
ことにより、試行的な波動関数ではなく、二次元強相関量子スピン系のハミルトニアンの基底状
態としてあらわれる量子状態の特性を定量的に解析するという点が本研究の最大の特色であり、
それにより二次元のトポロジカル秩序の本質を明らかにする。 
 
４．研究成果 
 
(1) 量子ダイマー模型の有限温度相図 
量子ダイマー模型は、フラストレートした磁性体の低エネルギー有効模型として提案された。
我々は、一般の格子上の量子ダイマータ模型に対する非局所更新量子モンテカルロ方を開発し
た。量子ダイマー模型のハミルトニアンには負符号問題はないが、ダイマーの配置に強い幾何学
的な制限があるためモンテカルロシミュレーションは非常に困難であった。量子ダイマー模型
に対する効率的なクラスター更新法を、ダイマーとモノマー、および多体相互作用を含む、より
一般的なクラスの模型に拡張した。さらに、交換モンテカルロ法を組み合わせることで、巻き付
き数を固定しないシミュレーションを実現した。この新しいアルゴリズムを用いてシミュレー
ションを行い、有限サイズスケーリングを組み合わせることで、有限温度相図を精密に決定した。
また、テンソルネットワーク法を異方的な二次元古典ダイマー模型に適用し、等方極限でのプラ
ケット相の有無を議論した。 
 
(2) 二次元系におけるトポロジカル秩序 
SPT 相を特徴づけると期待されている strange correlator を量子モンテカルロ法により用いて
精度良く計算する手法を開発し、一次元系においてテスト計算を行い、その有効性を示した。 
 
(3)テンソルネットワーク法の発展 
テンソルくりこみ群法では大規模な古典系/量子系の物理量を効率的に計算することができる。
しかしながら、TRG や HOTRG といった既存の手法では、高次元になるほど計算量が膨大になって
しまうという問題点があった。この問題を解決するために、既存手法に比べて圧倒的に計算量の



少ない ATRG 法やボンド重みを取り入れたテンソルくりこみ群法を開発した。後者では、テンソ
ルネットワークを頂点上だけでなく頂点を結ぶ線上にもテンソルを置いた形に拡張することで、
実空間くりこみ法の精度を、既存の同程度の計算時間を要する数値計算手法に比べて 100 倍程
度高めることに成功した。この手法は一般のテンソルネットワークに対して適用可能である。 
さらに、テンソルネットワーク法の一種である HOTRG 法を非一様系に拡張し、ボンド希釈系を含
む二次元イジングモでルに適用した。また、繰り込みの際に用いる isometry を、すでに計算し
たものを再利用することで、計算コストを減らし、かつ通常の HOTRG とほとんど変わらない精度
で計算できることを示した。 
 
(4)高次元系におけるエンタングルメントエントロピー 
エンタングルメントエントロピーは、量子多体系における量子相関を表す指標のひとつである。
我々は基底状態量子モンテカルロ法とレプリカ法を組み合わせ、基底状態のエンタングルメン
トエントロピーを直接計算する量子モンテカルロ法を開発した。また、虚時間方向の境界条件の
サンプリングの効率を高めるため Wang-Landau 法を導入し、さらに高並列計算のためのライブ
ラリ開発を行った。 
 
(5)経路積分モンテカルロ法 
ボーズ粒子系に対する経路積分モンテカルロ法において、粒子の対称性を正しく取り入れる新
しい更新方法を提案した。Event-chain モンテカルロの手法と、worm algorithm の手法を援用
し、詳細釣り合い条件を破るアルゴリズムを開発した。このアルゴリズムを Bose 粒子系に適用
し、従来の方法より分布の収束が速くトロッター数に対する時間計算量が改善した結果を得た。
さらに、ハミルトニアンモンテカルロ法において詳細つりあいを破る方法についても研究を進
めた。 
 
(6)長距離相互作用系における有効次元 
長距離相互作用のあるスピン模型の臨界減衰指数に関してモンテカルロ法による解析を行った。
スケーリング補正項を打ち消すユニバーサルな方法を開発し、境界領域における相転移の臨界
指数の振る舞いを明らかにした。また、空間的な相関を持つランダム磁場イジング模型模型の臨
界現象を調べ、有効次元がランダム磁場の相関指数に比例して変化する様子が示唆された。さら
に、相関が強くなるほど系の有効次元が下部臨界次元に近づき、物理量の有限サイズ効果が顕在
化だけでなく、比熱に新たなピーク構造が現れるなど、これまで予想されていなかった特異な振
る舞いを明らかにした。 
 
(7)計算物質科学アプリケーション開発・公開 
計算物質科学アプリ・ツールをおさめた統合パッケージ MateriApps LIVE!について、新しいア
プリ・ツールの追加、OS のバージョンアップなど整備を進めた。特に、強相関多体系のための
シミュレーションソフトウェア(Tenes、ALPS Core、DDMRG、DCore、mVMC など)を新たに収録し
た。また、インストールスクリプト集 MateriApps Installer も大幅なバージョンアップを行い、
東大物性研のスパコンシステムへの対応などを行った。 
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