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研究成果の概要（和文）：長距離相互系では、スピン間の相互作用の数がスピン数の二乗に比例

して増加するため、シミュレーションはこれまで大変困難であった。我々は一般の長距離相互

作用系に対するオーダーN モンテカルロ法を開発した。また、モンテカルロ法における棄却率

を最小化する一般的な手法を開発した。さらに、スピンアイスの低温状態やスピンパイエルス

系における量子フォノンの効果を明らかにし、エンタングルメントエントロピーや局所 Z2ベリ

ー位相の測定方法を提案した。 
 
 
研究成果の概要（英文）：It has long been very difficult to simulate spin systems with 
long-range interactions since the number of interactions increases proportional to the 
square of the number of spins.  We have developed an Order-N Monte Carlo method for 
generic long-range interacting system.  We have also developed a versatile algorithm, 
which minimizes the rejection rate in Monte Carlo method.  In addition, we have revealed 
the low-temperature phase of the spin-ice and the effect of quantum phonon in spin-Peierls 
system, and proposed methods to measure the entanglement entropy and local Z2 Berry 
phase. 
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１．研究開始当初の背景 
長距離相互作用を持つ系においては、短距離
相互作用のみをもつ系とは全く異なった新
しい秩序状態、臨界現象におけるユニバーサ
リティークラスの出現など、工学的な応用だ

けではなく、統計物理学・物性基礎論の立場
からも、興味深い現象が期待される。しかし
ながら、計算機シミュレーションによる研究
は、数少ない例外を除いてはごく小規模なも
のに留まっていた。これは、長距離相互作用
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系のシミュレーションでは、一般的に粒子数
(スピン数) N の二乗に比例した莫大な計算時
間が必要となるためである。強磁性的な長距
離相互作用のみをもつ場合には、オーダーN 
log N のアルゴリズムが既に提案されていた
が、磁気双極子相互作用のような互いに競合
する相互作用が存在する場合には有効では
なく、磁気双極子系の大規模シミュレーショ
ンを行うには、アルゴリズムの面からも大き
なブレークスルーが必要とされた。 
 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は、長距離相互作用する多体系、
特に磁気双極子相互作用が支配的なスピン
系における秩序状態や臨界状態などについ
て、新な計算物理学的手法を開拓し、さらに
それを用いた大規模シミュレーションによ
りその特異な性質を明らかにすることにあ
る。さらに、それに関連して、より効果的な
モンテカルロ法を開発し、古典/量子多体系に
おける非自明な物性現象を明らかにするこ
とにある。 
 
 
３．研究の方法 
新たなアルゴリズムを提案し、それに基づき
効率的なライブラリ、アプリケーションプロ
グラムを開発した。さらに並列計算機を用い
て古典/量子スピン系の大規模シミュレーシ
ョンを実行した。 
 
 
４．研究成果 
(1)オーダーNモンテカルロ法の開発 
スピン系における長距離相互作用は系の熱
力学的状態や動力学的特性に大きな影響を
及ぼすことが知られている。しかしながら、
スピン間の相互作用の数がスピン数の二乗
に比例して増加するため、何らかの近似なし
に計算を実行することは困難であった。我々
は一般の長距離相互作用系に対するオーダ
ーN のモンテカルロアルゴリズムを開発した。
この方法では相互作用のレンジ・系のサイズ
に依らず定数時間で個々のスピンのアップ
デートを行なうことができる。また、相互作
用のカットオフ等の近似は一切用いておら
ず詳細釣合の条件を厳密に満たす。この特徴
は、特に長距離相互作用系に現われる新しい
ユニバーサリティークラスを調べる場合に
本質的である。 
 
(2)スピンアイスの低温状態 
オーダーN モンテカルロ法を用いて、イジン
グ型パイロクロア酸化物である Dy2Ti2O7 や
Ho2Ti2O7 の数値計算を行った。この系は低温
でマクロに縮退したスピンアイス的な振舞

いを示すことが実験で報告されている。反強
磁性的な交換相互作用よりも磁気双極子相
互作用による最近接スピン間の強磁性的相
互作用が支配的となっており、これがスピン
アイス的な振舞いの起源である。我々はオー
ダーNモンテカルロ法を Wang-Landau 拡張ア
ンサンブル法と組み合わせることにより、低
温のエントロピーや秩序変数を精度良く求
め、極低温においてもエントロピーはマクロ
に残ったままであることを明らかにした。 
 
(3)詳細釣り合いを満たさないマルコフ連鎖
モンテカルロ法の開発 
長距離相互作用系に対するオーダーN 法の基
礎となっているのは、Walker 法である。この
Walker 法では幾何学的な埋め立ての方法を
用いて、任意の分布にしたがった整数乱数を
定数時間で生成することが可能となってい
る。我々はこの埋め立ての概念をマルコフ連
鎖モンテカルロ法の遷移確率の決定に拡張
することに成功した。この方法では、一般の
重みについて棄却率を最小化することがで
きる。さらには、詳細釣り合い条件を積極的
に破ることにより、配位空間上に正味の確率
流が導入され、従来のメトロポリス法や熱浴
法に比べて大幅に緩和を加速することが可
能となった。 
 
(4)粒子数の保存しない系に対する量子モン
テカルロ法の開発とスピンパイエルス系へ
の応用 
スピンと格子の二つの異なった自由度が組
み合わさった長距離相互作用系に対する効
率的な量子モンテカルロアルゴリズム(ワー
プ・アルゴリズム)を開発した。さらにこの
アルゴリズムを詳細釣り合いを満たさない
マルコフ連鎖モンテカルロ法を組み合わせ
ることにより、より効率的な手法とすること
に成功した。我々は、この新しい量子モンテ
カルロ法をスピンパイエルス系に応用し、二
次元における新しいスピン液体状態の存在
を示唆する結果を得た。また三次元において、
リエントラント型の相転移が引き起こされ
ることを明らかにした。 
 
(5)量子磁性体におけるトポロジカルな秩序 
従来の強磁性な反強磁性のような古典的長
距離秩序以外の量子系特有のトロポジカル
な秩序に注目が集まっている。トポロジカル
な秩序を特徴付ける量として、エンタングル
メントエントロピーや局所 Z2 ベリー位相な
ど、様々な新しい概念が提案されている。
我々は高次元の量子磁性体に対して、定量的
に精密に測定を行う量子モンテカルロ法を
開発した。さらにこれらの新しい手法を用い
て、エンタングルメントエントロピーの面積
則など、理論的な予測の検証を行った。 



 

 

 
(6)量子モンテカルロ法の並列化とライブラ
リ開発 
量子モンテカルロ法の OpenMP+MPI ハイブリ
ッド並列化を進めた。さらに次世代スパコン
などの超並列計算機で効率的にシミュレー
ションを行うために必要となるライブラリ
を開発しオープンソースソフトウェアとし
て公開した。 
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