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研究成果の概要（和文）：自己学習モンテカルロ法を様々な系へ適用し、その適用可能性について調べた。当初
の予定では強相関電子系において研究を行う予定であったが、研究の進展により機械学習分子動力学分野や格子
量子色力学などの非常に広範囲において極めて有用であることがわかり、関連分野においての適用可能性につい
て調べた。例えば、機械学習分子動力学においては、分子動力学とモンテカルロ法を組み合わせた自己学習ハイ
ブリッドモンテカルロ法と呼ばれる手法を開発し、計算精度を第一原理計算分子動力学と同じに保ったまま機械
学習分子シミュレーションが可能であることを示した。

研究成果の概要（英文）：We applied the self-learning Monte Carlo method to various kinds of fields, 
such as electron systems, molecular simulations, lattice quantum chromodynamics. For example, in the
 field of the molecular simulations, we developed self-learning hybrid Monte Carlo method, which is 
one of the best tools to generate very accurate neural network potentials. 

研究分野： 物性理論

キーワード： 自己学習モンテカルロ法　機械学習

  １版
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研究成果の学術的意義や社会的意義
自己学習モンテカルロ法を様々な分野へと適用できることを示した。特に原子分子シミュレーション分野におけ
る自己学習ハイブリッドモンテカルロ法は、第一原理分子動力学計算と呼ばれる材料物性分野において非常に重
要なシミュレーションを大幅に高速化することが可能であり、学術的な重要性に加えて産業界への応用可能性も
考えられる。

※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 
自己学習モンテカルロ法とは、マルコフ連鎖モンテカルロ法における次配位の提案を機械学習
によって構築した有効模型によるモンテカルロ法で構築する手法である。そのため、有効模型の
構築をどのように行うかが重要であった。様々な強相関電子系における有効模型の構築を行う
ことができれば、シミュレーションの高速化を行うことができる。研究代表者は、連続時間量子
モンテカルロ法と呼ばれる強相関電子系における量子モンテカルロ法の一種に対して自己学習
モンテカルロ法を行う方法を確立していた。しかし、ここで用いられた有効模型は物理的洞察か
ら得られた模型であり、不純物模型にのみ適用可能なものであった。 
 
２．研究の目的 
自己学習モンテカルロ法を様々な強相関電子系に対して適用可能にする方法を模索することが
本研究の目的である。特に、系統的に有効模型を作成する方法を確立することで、自己学習モン
テカルロ法の有用性を示すことができる。 
 
３．研究の方法 
自己学習モンテカルロ法における有効模型の構築を様々な系において調べることで、自己学習
モンテカルロ法の汎用性について調べる。研究開始当初においては強相関電子系に着目して研
究を行う予定であったが、自己学習モンテカルロ法の予想以上の汎用性に気づき、分野に囚われ
ない適用可能性を探ることとなった。 
 
 
４．研究成果 
まず、当初の研究対象であった強相関電子系に関して、自己学習モンテカルロ法の有効模型構築
法について詳細に検討した結果、ニューラルネットワークによる有効模型の自動構築法を提案
することができた。自動構築法を作るにあたって、第一原理分子動力学法における機械学習の利
用法を参考にすることができた。これは、原子分子系の手法を強相関電子系に適用したことにな
る。第一原理計算で得られたポテンシャルを用いて分子動力学法を行う第一原理分子動力学法
の分野では、第一原理計算で得られたポテンシャルを模倣するようなニューラルネットワーク
を構築する方法である機械学習分子動力学法が提案されていた。そこで、モンテカルロ法と分子
動力学法との類似点に着目した。分子動力学法における原子の位置をモンテカルロ法における
配位、その原子配置における第一原理計算によって得られるエネルギーをモンテカルロ重みと
みなし、機械学習分子動力学法で用いられているニューラルネットワークの構築法を自己学習
モンテカルロ法に適用することを試みた。この手法によって、これまで手で構築してきた有効模
型よりも遥かによい精度の有効模型を構築することができた。 
 
第一原理分子動力学法における機械学習法の利用について調べる過程において、この分野にお
いても自己学習モンテカルロ法を有効に使えることに気がついた。これは、上述と逆に、強相関
電子系の手法を原子分子系に適用したことになる。機械学習分子動力学法の分野においては、作
られた有効模型の精度に依存してシミュレーションの精度が変化してしまうという問題があっ
た。この問題の解決に本研究で用いている自己学習モンテカルロ法の考え方が使えることに気
がついた。このアイディアを機械学習分子シミュレーション分野に応用した結果、第一原理計算
と同じ精度を保ったまま機械学習分子シミュレーションができる自己学習ハイブリッドモンテ
カルロ法という新しい手法を開発することができた。第一原理計算とは密度汎関数理論を用い
た多電子系を扱う計算手法であるから、この成果もまた相関電子系への自己学習モンテカルロ
法への適用に関する成果となっている。 
 
さらに、研究の進展によって、自己学習モンテカルロ法はハミルトニアンで記述される系以外に
ラグランジアンで記述される系においても適用可能であることに気がついた。そこで、格子量子
色力学と呼ばれるクォークとグルーオンに関する強相関系において自己学習モンテカルロ法が
可能かどうかについて調べた。その結果、フェルミオンの自由度を消去した有効ラグランジアン
を構築することで自己学習モンテカルロ法が良いパフォーマンスを示すことがわかった。この
結果は、自己学習モンテカルロ法というアイディアが物性分野に限らず適用可能であることを
示している。 
 
この他に、電子とスピンが相互作用をしているスピンフェルミオンのランダム系において、有効
ハミルトニアンとしてスピンのみが相互作用するものを考え、フェルミオンの自由度を消去す
ることに成功した。これにより、スピングラスが生じるであろうランダムスピンフェルミオン系
においても自己学習モンテカルロ法が有効であることがわかった。また、スピンフェルミオン間
の相互作用が強い領域においても、相互作用が弱いとして摂動論的に導出された RKKY 相互作用



と有効相互作用がよく似ていることがわかった。このように、本手法によって、摂動を超えた領
域における有効模型の形状の議論ができるようになった。 
 
以上のように、本研究によって、自己学習モンテカルロ法が物性分野に限らず様々な分野へと適
用可能な手法であることが明らかになった。そして、自己学習モンテカルロ法を用いることで、
今後様々な相関のある系のシミュレーションが高速化されるだろうと期待できる。 
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