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研究成果の概要（和文）：遷移金属や希土類元素などを含む強相関化合物では、保磁力の高い永久磁石や高温超
伝導など、実用的に有用な様々な機能物性が発現する。計算によりそれらの性質を再現・予言することができれ
ば、物質開発が効率的になると期待されるが、電子間の強い相互作用（量子多体効果）を扱うことの難しさか
ら、実用的なレベルには至っていない。本研究では、強相関化合物で観測される相転移のひとつである「多極子
秩序」に注目した。密度汎関数理論による第一原理計算と動的平均場法による量子多体計算を組み合わせること
で、実際の化合物における多極子秩序を再現することに成功した。

研究成果の概要（英文）：Strongly correlated electron materials containing transition metals and/or 
rare earth elements exhibit various functional properties that are useful in practical applications,
 such as permanent magnets with high coercivity and high-temperature superconductivity. Although it 
is expected that the development of materials will become more efficient if these properties can be 
reproduced and predicted by calculations, they have not yet reached a practical level due to the 
difficulty in dealing with strong interactions between electrons (quantum many-body effect). In this
 study, we focus on "multipole ordering," which is one of the phase transitions observed in strongly
 correlated materials. By combining first-principles calculations based on density functional theory
 and quantum many-body calculations based on the dynamical mean-field method, we succeeded in 
reproducing multipole ordering in actual compounds.

研究分野：物性理論
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
多極子秩序は、希土類化合物において多く見出されている秩序状態であるが、そのエネルギースケールの小ささ
と多体効果の扱いの難しさから、第一原理計算により導出することが困難であった。本研究により、動的平均場
法を用いて多極子秩序の第一原理計算が可能であることが示された。このことは、希土類化合物における様々な
秩序状態を第一原理計算により扱える可能性を示している。この計算法をより洗練させることで、有用な機能を
持つ物質を計算によって見つけ出す物質開発への応用も期待される。特に、希土類元素は有用な磁性材料である
ことから、磁性物質の開発への応用も期待される。

※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。
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１．研究開始当初の背景 
遷移金属や希土類元素などを含む強相関化合物では、多数の電子がクーロン斥力によって強

く相互作用しあうことで、保磁力の高い永久磁石や高温超伝導など、実用的に有用な様々な機能
物性が発現する。通常、新しい化合物は発見的な方法により開発されるが、有用な機能物性を示
す化合物を設計し自在に作り出すことは物性物理学における究極の目標である。 
未知の物質の機能を知るには、コンピュータを有効活用する計算物質科学が重要なアプロー

チとなる。特に最近では、データ科学や機械学習を応用する研究も著しく発展している。例えば、
機械学習による「予測」の能力を利用して、無数の元素の組み合わせから有力候補を絞るマテリ
アルズインフォマティクスは一定の成果を挙げ始めている。また、有力候補の探索だけでなく、
望みの機能物性を発現する化合物を理論的に作り出す「物質設計」も視野に入ってきている。 
機械学習を利用した物質設計では、学習に使うデータの量が結果の成否を大きく左右する。化

合物の実測値だけではデータ量が十分でないため、しばしば第一原理計算によってデータ量の
不足を補い、機械学習による推測を行う。このアプローチは、第一原理計算の結果が信頼できる
ことが大前提である。しかしながら、強相関化合物では、電子間相互作用による「量子多体効果」
が顕著なため、通常の密度汎関数理論（DFT）を用いた第一原理計算では、物性を十分に記述で
きない。また、近年発展している、強相関モデル計算と DFT 計算を融合した化合物計算は、磁
性や超伝導などの記述に成功しているものの、大規模計算を要し、網羅的な計算には堪えない。
データ科学的アプローチの生命線である大規模データ生成にも応用可能な、精度と実用性を兼
ね備えた強相関化合物の第一原理計算法の実現が課題となっていた。 
 
２．研究の目的 

本研究の目的は、強相関化合物における磁性や超伝導などの機能物性を第一原理的に記述す
る実用的な理論を構築し、強相関物質設計の実現に向けた基礎を作ることである。それにより、
これまで「非」強相関化合物が中心であった物質設計などのデータ科学的アプローチの対象を、
強相関化合物を含む広範な物質群へと広げ、強相関に起因する有用な機能物性を実現する物質
開発の新たな道を開拓することを目指す。 
 
３．研究の方法 

DFT 計算によって得られる電子構造を出発点とし、動的平均場理論（DMFT）により量子多体効
果を取り入れる「DFT+DMFT」法は、強相関化合物の電子状態計算において成功を収めている。こ
の枠組みで磁性や超伝導などの相転移を議論するためには、感受率などの二体相関関数の計算
が必要となる。我々のこれまでの研究で、二体相関関数の計算過程において大規模計算を要して
いた方程式を見直すことで、感受率を簡単に得る公式（SCL 公式）を導出した。この公式により
多軌道系のスピン・軌道感受率における計算量的困難が解決され、質と量を両立した磁気秩序・
軌道秩序の転移温度の計算が可能となる。DFT+DMFT 法を実際の化合物に応用し、相転移や各種
物理量を検証していく。 
 
４．研究成果 
(1) 4f 電子を含む希土類化合物は、4f 電子の軌道角運動量 L=3 と強いスピン・軌道結合に起因
した多極子の自由度を持ち、低温で様々な相転移を示す。実際に観測される多極子秩序は、転移
温度が 1～10 ケルビン程度と小さく、また、多体効果が重要であるため、第一原理計算によって
導出することは難しい。本研究では、多極子秩序の研究でもっともよく調べられている 4f 電子
系化合物 CeB6を対象として、DFT+DMFT 法を適用し多極子感受率および多極子相互作用の計算を
実行した。第一原理計算による電子構造と 4f 電子の軌道自由度を正確に考慮し、相互作用には
回転対称性のあるスレーター型の相互作用を用いることで、結晶の対称性を満たすように注意
して多体効果を扱った。これにより、対称性から許される全ての多極子感受率および多極子相互
作用を得た。 
その結果、実際の CeB6 で観測されている反強四極子秩序を再現することに成功した。我々が

考案したスピン・軌道感受率の簡易計算公式（SCL 公式）を用いることで、従来の方法では計算
の難しい低温（100K 以下）の計算も実行し、実験と同程度の転移温度（数ケルビン）を得ること
ができた [1]。また、この最終的な結果を得る過程において、DFT 計算と DMFT 計算による相互
作用の重複を取り除く double counting correction を扱う処方箋を確立した。この成果は、今
後、DFT+DMFT 法を様々な f 電子系化合物に応用していく際に重要な指針となるものである。 
 
(2) DFT+DMFT 法を含む量子多体計算では、多くの場合、松原グリーン関数が用いられる。松原
グリーン関数では、統計力学における熱平均を表現するために虚時間形式が使用されている。こ
の形式では、物理量の計算において虚時間をフーリエ変換した虚振動数（松原振動数）に関する
和を計算する必要があり、そのため、低温における数値計算が困難になるという問題がある。
我々は、虚時間と通常の実時間の間を結ぶ中間表現（IR）と呼ばれる直交基底を考案した。この



基底を用いることで松原グリーン関数の持つ情報を保ったままコンパクトに表現することがで
きる。さらに、スパースサンプリングというテクニックを使うことで、コンパクトな表現を用い
て量子多体問題に表れる方程式を解くこともできる。これは、従来の方法では困難であった低温
における量子多体計算を可能とするものである。この直交基底の生成や各種演算に必要なプロ
グラムをまとめたライブラリ sparse-ir を公開した [2]。これにより、IR 基底を利用した計算
を誰でも簡単に行うことができるようになった。 
 

(3) クラスター多極子感受率の定量計算 

結晶の単位胞に磁性原子が 2 つ以上存在する場合には、それらをひとまとめにしたクラスタ

ー多極子によって秩序状態を記述するのが便利である。第一原理計算に基づきクラスター多極

子の秩序状態を調べるために、DFT+DMFT 法で複数の原子が絡んだスピン・軌道感受率の定式化

を行った。具体的には、まず、DFT+DMFT 法によりスピン・軌道・サイトのインデックスを 4 つ

持つ感受率を計算する。これとは別に、MultiPie と呼ばれるソフトウェアを用いて結晶構造の

情報からクラスター多極子を含む多極子の完全基底を生成する。この完全基底を用いて

DFT+DMFT 法で計算された感受率を基底変換することで、クラスター多極子の感受率を得る。 

クラスター多極子感受率の応用として、CeCoSi という化合物に注目した。この化合物は非共

型な空間群に属し、単位胞に 2 つの Ce 原子を持つ。これまでの実験研究から強的な四極子秩序

が起こることがわかっているが、4f 電子の結晶場基底状態は四極子の自由度を持っておらず、

この秩序の起源はわかっていない。この化合物に上記の方法を適用し、クラスター多極子感受率

を計算した。その結果、磁性の揺らぎが最も大きく、四極子の揺らぎは秩序が起こる程には大き

くはならない結果が得られた。この結果は f 電子の遍歴性や結晶歪みの影響も考慮に入れたさ

らなる検討が必要であることを示唆している。 

 
(4) アルカリ超酸素 AO2 (A=Cs, Rb, K)は、酸素分子のπ軌道を占有する電子がスピンと軌道の
自由度を持つ強相関電子系である。特に、CsO2において、短距離相関の強い磁気的振る舞いが観
測されている。一方で、KO2や RbO2ではそのような振る舞いは観測されていない。これらの化合
物を特徴づける微視的なパラメーターは何か、なぜ CsO2 においてのみ特異な磁気的性質が表れ
ているかが謎であった。我々は、第一原理計算に基づき AO2におけるスピンと軌道の自由度を記
述する有効模型を導出した。その結果、これらの化合物における電子状態を特徴づけるのは 2 次
元的な幾何学的フラストレーションであると結論した。CsO2においてフラストレーションが最も
大きく、RbO2や KO2ではフラストレーションが小さい。 

平均場近似を用いて有効模型における相転移を調べ、この結果に基づき CsO2におけるスピン・
軌道の秩序状態を提案した。軌道秩序によって、スピン相関における 2 次元的な幾何学的フラス
トレーションの効果が顕著になるという特徴がある。これは CsO2 における特異な磁気的性質の
起源であると考えられる。この成果は Physical Review B 誌に掲載され、Editors’ suggestion
に選出された [3]。 
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Taichi、Yoshimi Kazuyoshi、Misawa Takahiro、Motoyama Yuichi
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 １．著者名

10.1088/1361-648X/abe268

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Helping restricted Boltzmann machines with quantum-state representation by restoring symmetry

Journal of Physics: Condensed Matter 174003-1~8

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
Nomura Yusuke 33
 １．著者名



2021年

2021年

〔学会発表〕　計58件（うち招待講演　29件／うち国際学会　20件）

2024年

2024年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

日本物理学会2024年春季大会

日本物理学会2024年春季大会

 ３．学会等名

 ３．学会等名

清水真, 大槻純也, H. O. Jeschke

 １．発表者名

 １．発表者名

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

アルカリ超酸化物CsO2における軌道秩序とフラストレート磁性状態

Pb9Cu(PO4)6O（いわゆるLK-99）の電子構造および磁気構造

 ４．発表年

 ４．発表年

柴田康平, 中惇, H.O.Jeschke, 大槻純也

10.1103/PhysRevB.103.045120

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Sparse modeling of large-scale quantum impurity models with low symmetries

Physical Review B 045120-1～8

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） 該当する

 ４．巻
Shinaoka Hiroshi、Nagai Yuki 103
 １．著者名

10.1103/PhysRevResearch.3.033168

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Solving the Bethe-Salpeter equation with exponential convergence

Physical Review Research 033168-1～18

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
Wallerberger Markus、Shinaoka Hiroshi、Kauch Anna 3
 １．著者名



2023年

2023年

2023年

2023年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

第17回 物性科学領域横断研究会

Computational approaches to quantum many-body systems（招待講演）（国際学会）

Trends in Theory of Quantum Materials 2023（招待講演）（国際学会）

日本物理学会第78回年次大会

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

大槻純也

J. Otsuki

J. Otsuki

清水真, D. Guterding, 大槻純也, H. O. Jeschke

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

Multipolar susceptibilities and interactions within dynamical mean-field theory and its applications

κ-(BEDT-TTF)2Xの電子構造および超伝導に関する理論研究

多極子を用いた電子状態および応答の記述と物質設計にむけて

Multipolar susceptibilities within dynamical mean-field theory and its applications

 ４．発表年



2023年

2023年

2023年

2023年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

日本物理学会第78回年次大会

「アシンメトリ量子」キックオフミーティング

金属学会 2023秋季大会

 ３．学会等名
MRM2023 IUMRS-ICA 2023（招待講演）（国際学会）

柴田康平, 中惇, H. O. Jeschke, 大槻純也
 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

大槻純也

吉見一慶、本山裕一、青山龍美、川島直輝

 ３．学会等名

 ３．学会等名

アルカリ超酸化物CsO2のスピン・軌道有効モデルと基底状態相図

B01計画研究の概要

データ駆動科学を活用した物質設計に向けたソフトウェア開発事例の紹介

Development of a scheme for the computational simulation of materials science toward the effective data generation and use

 １．発表者名
K. Yoshimi

 ３．学会等名

 ２．発表標題



2023年

2023年

2023年

2023年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

金研研究会「強相関物質における創発物性研究の現状と将来展望」（招待講演）

International Conference on Strongly Correlated Electron Systems 2023（国際学会）

CCP2023 - 34th IUPAP Conference on Computational Physics（招待講演）（国際学会）

野村悠祐

Y. Nomura

Y. Nomura

Y. Nomura

Conference of Condensed Matter Physics (CCMP) 2023（招待講演）（国際学会）

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

ニッケル酸化物超伝導体の電子構造と物質デザイン

The Nickel Age of Superconductivity: Comparison with Cuprates and Theoretical Design of Cuprate-analog Nickelates

Quantum many-body problems and artificial neural network

Artificial neural networks for analyzing quantum many-body correlations

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2023年

2023年

2023年

2023年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

The Asia-Pacific Workshop on Strongly Correlated Systems 2023（招待講演）（国際学会）

Computational Approaches to Quantum Many-Body Systems（招待講演）（国際学会）

ipi - ダイキン シンポジウム（招待講演）

 ３．学会等名

Y. Nomura

野村悠祐

野村悠祐

Y. Nomura

研究会「強相関電子系のフロンティア」（招待講演）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

Quantum many-body solvers using artificial neural networks

量子多体問題と人工ニューラルネットワーク

人工ニューラルネットワークを用いた強相関電子系の解析

Doping Asymmetry and Layer-Selective Metal-Insulator Transition in Trilayer K3C60

 １．発表者名

 １．発表者名



2024年

2024年

2023年

2023年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
第2回量子ソフトウェアワークショップ（招待講演）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

CEMS symposium on Emergent Quantum Materials 2024（国際学会）

Y. Nomura

野村悠祐

大槻純也

野村悠祐

計算物理 春の学校 2024（招待講演）

理論セミナー（東大物性研）

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

Theoretical design of cuprate-analog d9 nickelates

人工ニューラルネットワークを用いた量子多体問題の解析

動的平均場法による多極子感受率と多極子相互作用の導出

量子多体物理と人工ニューラルネットワーク

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2023年

2022年

2022年

2022年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第２回「富岳」成果創出加速プログラム　研究交流会

Simon's collaboration lecture (Online)（招待講演）

日本物理学会 2022年秋季大会

野村悠祐

J. Otsuki

大槻純也，吉見一慶，品岡寛，H.O. Jeschke

大槻純也

セミナー（東京都立大）（招待講演）

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

機械学習/人工ニューラルネットワーク手法を用いた量子多体系の研究

Multipolar susceptibilities within dynamical mean-field theory and its application to CeB6

動的平均場理論による多極子揺らぎと多極子相互作用の導出：CeB6への応用

動的平均場法による強相関電子系の多極子秩序と超伝導

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2022年

2022年

2022年

2022年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本材料科学会　学術講演大会（招待講演）

Variational learning for quantum matter（招待講演）（国際学会）

LT29（国際学会）

 ３．学会等名

Y. Nomura

Y. Nomura

Y. Nomura

野村悠祐

Wannier 2022 Summer School（招待講演）（国際学会）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

Artificial neural networks for exploring quantum many-body physics

Theoretical design of cuprate-analog nickelates and magnetic exchange coupling

Symmetry-adapted Wannier functions

ニッケル酸化物超伝導体の電子・磁気物理と物質デザイン

 １．発表者名

 １．発表者名



2022年

2022年

2022年

2022年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
第32回日本MRS年次大会（招待講演）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第1回「アシンメトリ量子研究会」

野村悠祐

野村悠祐

Y. Nomura

野村悠祐

領域横断研究会（招待講演）

ISSEC2022（国際学会）

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

第一原理有効模型を使ったニッケル酸化物超伝導体の物質デザインとCeIn3の磁気相互作用解析

機械学習手法を用いた量子多体系の研究

Neural-network studies reveal quantum spin liquid in two-dimensional J1-J2 Heisenberg model

銅酸化物の類似物質としてのd9ニッケル酸化物の理論デザイン

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2022年

2022年

2022年

2022年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本物理学会 第77回年次大会（オンライン開催）

日本物理学会 第77回年次大会（オンライン開催）

日本物理学会 第77回年次大会（オンライン開催）

大槻純也，吉見一慶，中西（大野）義典，M. Sekania，L. Chioncel，水牧仁一朗

清水真, D. Guterding, 大槻純也, H. O. Jeschke

藤原弘和, 寺嶋健成, 大槻純也, 竹森那由多, H. O. Jeschke, 脇田高徳, 矢野佑幸, 細田渉, 片岡範行, 照屋淳志, 垣花将司, 辺土正人,
仲間隆男, 大貫惇睦, 矢治光一郎, 原沢あゆみ, 黒田健太, 辛埴,  堀場弘司, 組頭広志, 村岡祐治, 横谷尚睦

本山裕一, 吉見一慶, 大槻純也

日本物理学会 第77回年次大会（オンライン開催）

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

圧縮センシングによるコンプトン散乱データからのフェルミ面再構成と実験計画

FLEX calculations for κ-(BEDT-TTF)2X charge transfer salts

ハーフメタル候補物質CoS2における巨大スピン依存電子相関

スパースモデリングを活用した多軌道系への解析接続手法の検証

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2022年

2022年

2022年

2021年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

APS march meeting（招待講演）（国際学会）

計算科学と実験科学が導く量子物質研究の最先端

第71回SPring-8先端利用技術ワークショップ/第3回データ駆動科学によるデータ解析高度化（SPring-8, オンライン開催）（招待講演）

 ３．学会等名

野村悠祐

大槻純也

吉見一慶, 圓谷貴夫, 三澤貴宏, 妹尾仁嗣

Y. Nomura

日本物理学会 第77回年次大会（オンライン開催）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

量子多体問題に対する人工ニューラルネットワーク手法

圧縮センシングを用いたコンプトン散乱運動量密度３次元再構成

TM分子系における系統的第一原理有効模型に基づいた電子状態の解析

Artificial neural networks for quantum many-body problems

 １．発表者名

 １．発表者名



2021年

2021年

2021年

2021年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
日本物理学会 2021年秋季大会（オンライン開催）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

物性コロキウム（東北大学）（招待講演）

大槻純也

大槻純也

大槻純也，吉見一慶，中西（大野）義典，M. Sekania，L. Chioncel，水牧仁一朗

本山裕一, 吉見一慶, 大槻純也, 品岡寛

第9回 情報計測オンラインセミナー（オンライン開催）（招待講演）

日本物理学会 2021年秋季大会（オンライン開催）

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

強相関電子系におけるスパースモデリング

強相関電子系におけるスパースモデリングと圧縮センシング

コンプトン散乱データからのフェルミ面再構成：圧縮センシングの応用

グリーン関数の解析接続ソフトウェア SpM version2

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2021年

2021年

2021年

2021年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本物理学会 2021年秋季大会（オンライン開催）

日本物理学会 2021年秋季大会（オンライン開催）

日本物理学会 2021年秋季大会（オンライン開催）

吉見一慶, 三澤貴宏, 圓谷貴夫

田村亮, 本山裕一, 吉見一慶, 寺山慧, 植野剛, 津田宏治

塩崎康平, 吉見一慶, 荒畑恵美子

野村悠祐

日本物理学会 2021年秋季大会（オンライン開催）

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

TM分子系における系統的第一原理有効模型の導出

ベイズ最適化パッケージPHYSBOとその応用例

オートエンコーダを用いた二次元イジング模型における相推定器の精度検証

深層ボルツマンマシンを用いた有限温度計算(I)：熱平衡状態の解析的純粋化

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2021年

2021年

2021年

2021年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

「富岳」成果創出加速プログラム 物質・材料系課題 合同研究会

KMS 2021 Winter Conference（招待講演）（国際学会）

Quantum Techniques in Machine Learning (QTML) 2021（招待講演）（国際学会）

 ３．学会等名

Y. Nomura

Y. Nomura

野村悠祐

野村悠祐

京都大学基礎物理学研究所研究会 「非自明な電子状態が生み出す超伝導現象の最前線:新たな挑戦と展望」（招待講演）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

Artificial Neural Networks for Analyzing Quantum Many-Body Problems

Artificial neural networks for representing quantum many-body states

フラーレン超伝導体薄膜における超伝導のドーピング非対称性

人工ニューラルネットワークを用いた量子多体ソルバー

 １．発表者名

 １．発表者名



2021年

2021年

2021年

2021年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

Quantum Liquid Crystals 2021 (QLC2021)（招待講演）（国際学会）
 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

2nd International Meeting on Thin Film Interfaces, Surfaces and Composite Crystals（招待講演）（国際学会）

Y. Nomura

Y. Nomura

Y. Nomura

Y. Nomura

APW-RIKEN-Tsinghua-Kavli workshop “Highlights on condensed matter physics” 2021（招待講演）（国際学会）

XXXII IUPAP Conference on Computational Physics（国際学会）

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

Materials design of cuprate-analog nickelates and magnetic exchange coupling

Purifying deep Boltzmann machines for thermal quantum states

Purifying Deep Boltzmann Machines for Thermal Quantum States

Materials design of layered d9 nickelates and magnetic exchange coupling

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題
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