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研究成果の概要（和文）：  
物質科学を対象とした量子モンテカルロ法電子状態計算においては、素朴な中心極限定理が成
立しない事が明らかとなっている。この事が波動関数の変分最適化や局所力算定における数値
的不安定性の原因となる。サンプリングに人為的な重みを導入した拡張アンサンブル法により
高次モーメント積分の発散を抑え、エッジワース展開可能な中心極限定理に復元出来る。この
ような改良化サンプリング法を実装し、変分最適化計算の数値的安定性や収束速度の向上を実
証した。 
 
研究成果の概要（英文）： 
We implemented an improved sampling method for QMC electronic structure calculations with 
leptokurtotic behaviour is its sampling distribution. The leptokurtotic property is the 
origin of the numerical instabilities in variational opitimizations and evaluations of 
local forces. Some appropriate extended ensamble sampling is proved to give better 
numerical stability and faster convergence in the variational optimization. 
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１．研究開始当初の背景 
 物質科学を対象とした量子モンテカルロ
法においては、サンプリングの対象空間に量
子力学的反対称性に起因する発散異常節面
が多数存在する事により、素朴な中心極限定
理が成立しない事が明らかとなってきた。サ
ンプリング値の分布関数は逆冪減衰を伴う
急尖的分布となり正規分布に基づく素朴な
誤差解析は正当化されない。この事は、これ

まで困難に阻まれてきた分子構造最適化に
おける局所力算定の数値的病理を説明し、根
本的打開可能性の光明を与える。 
 
２．研究の目的 
 サンプリングに人為的な重みを導入した
「変数変換」を施す事で、問題の根源である
高次モーメント積分の発散を抑え「強い形で
の中心極限定理（エッジワース展開可の極限
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分布）」に復元する方策が可能である。従前
のサンプリング法に「変数変換」を施す事で
中心極限定理を強い形で復活させる事が可
能だからである。本課題では、この改善方策
を第一原理電子状態計算コードに実装し、局
所力算定（分子構造最適化）の改善事例を確
立する。 
 
３．研究の方法 
 現有基盤の量子モンテカルロ法コード上
で、分子の局所力計算部分に新たに改良化サ
ンプリングを実装拡張する。初年度中に安定
稼働を確保した上で、一軸性分子を対象に限
定し、局所力評価を行い、従来サンプリング
法と比較した改良化サンプリング法の性能
向上を詳細に分析し、方法論に関する論文成
果として欧文誌に出版する。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
４．研究成果 
 ガウシアン基底系による改良サンプリン
グ実装を適用して、一軸性分子、具体的には
窒素分子や一酸化炭素分子に関する計算を
取り扱う。基底エネルギーに関する変分最適
化計算につき、改良サンプリングを適用した
場合に、最適化計算の数値的安定性や収束速
度の向上が見られる様子を実証した。評価対
象である統計推定量算定のための蓄積ステ
ップ数、及び、変分パラメタ更新を決定する
ための統計蓄積ステップ数が独立である点
に着目した理論に基づいている。従前の方法
では、前者と後者のステップ数は同数にとる
のが慣用であったが、後者のステップ数は大
幅に減じても最適化計算の質には影響を与
えない事、これにより、最適化計算は更に高
速化される事などを検証した。 
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