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研究成果の概要（和文）：最初に、格子ガラスモデルにおいて効率的な状態更新を可能とするモンテカルロ法を
開発した。次に、位相空間分割転移を直接的に検出できるシミュレーション手法を開発した。また、この手法を
ランダムグラフ上のBiroli-Mezard（BM）格子ガラスモデルに適用し、cavity法の結果と比較することで、手法
の有用性を示した。さらに、BM格子ガラスモデルに磁場と磁化を導入し、外場応答のエイジング現象について調
べた。その結果、一定磁場の下での磁化の非単調な時間変化など、幾つかの興味深い結果を得ることができた。

研究成果の概要（英文）：I invented an efficient Monte-Carlo method for lattice glass models. I also 
invented a numerical method of directly detecting ergodicity breaking in glassy systems. To examine 
the validity of the method, I applied it to the Biroli-Mezard (BM) lattice glass model on a regular 
random graph. As a result, I found that our method detects an ergodicity breaking at an occupation 
density predicted by the cavity method. I also studied aging phenomena of response to an external 
field in the BM lattice glass model by introducing magnetization and magnetic field to the model. As
 a result, I obtained several curious results such as nonmonotonous time-dependence of magnetization
 in a constant field. 

研究分野：数物系科学
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
 
 ガラスの性質を理解することは物理学に
おける重要な未解決問題の１つである。そし
て、BiroliとMézardは純粋に静的（熱力学
的）なガラス転移を起こす格子ガラスモデル
（以降 BMモデルと略す）を考案し、大きな
注目を浴びている。 
 他方、ガラスのダイナミクスでは、遅い２
段階緩和や新規な履歴現象、動的不均一性な
ど、様々な興味深い現象が観測されているが、
これらの現象を理解する上で１つのキーポ
イントになると考えられるのが、位相空間分
割転移である。図１に示したように、位相空
間分割転移とは、低密度では１つの巨大なク
ラスターとなっている位相空間が、ある密度
を境に複数のクラスターに分割される転移
である。この転移が起こると、系は高密度側
で、位相空間上の全ての点を動き回ることが
できなくなるため、この転移はエルゴード-
非エルゴード転移と呼ぶこともできる。一般
に、位相空間分割転移は検出が非常に難しい
ため、これまであまり研究が行われてこなか
った。しかし、ランダムグラフ上の BMモデ
ルでは、cavity法と呼ばれるある種の近似的
解析手法により、位相空間分割転移の存在を
強く示唆する結果が得られている。これは非
常に興味深い結果ではあるが、位相空間分割
転移を直接的に検出するところまでは至っ
ていない。また、cavity法はランダムグラフ
上のモデルに対しては非常に有効であるが、
通常の有限次元格子上の問題に対しては有
効でなく、その点も問題である。 
 また、位相空間分割転移はガラスのスロー
ダイナミクスと深い関連があると考えられ
るが、そもそも位相空間分割転移自体がこれ
までにあまり研究されてこなかったため、両
者の関連についても、ほとんど研究が行われ
てこなかった。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図１：位相空間分割転移の概念図 
 
 
 
 
２．研究の目的 
 
 このような状況を踏まえ、本研究では以下
の課題を研究目的とした。 

(1) 位相空間分割転移を直接的に検出できる
シミュレーション手法の開発 
 同じ初期状態からスタートして、２つのレ
プリカの重なり（オーバーラップ）を測定す
ることで、位相空間分割転移が起こっている
かどうかを判定するシミュレーション手法
を開発する。 
 また、ガラスは転移点に近づくにつれて急
激に緩和が遅くなるため、エルゴード性の破
れをシミュレーションで検出する場合、「実
際にはエルゴード性が破れていないのに、緩
和が遅いため、位相空間をエルゴード的に回
ることに失敗した」という可能性が常に付き
まとう。この危険性をできる限り低減するた
め、緩和の速い効率的なモンテカルロ法の開
発も同時に行う。 
 
(2) 位相空間分割転移とスローダイナミクス
の関係についての研究 
 位相空間分割転移を示すモデルのスロー
ダイナミクスを調べることで、両者の関係を
明らかにすることがこの研究の目的である。
両者の関係を明らかにするため、位相空間分
割転移の転移密度近傍での緩和時間を精密
に測定する。また、ガラス系のスローダイナ
ミクスに関する実験では、外場応答が測定さ
れることが多いので、格子ガラスモデルに外
場とそれに対応する応答を導入し、外場応答
のスローダイナミクスについても研究を行
う。 
 
３．研究の方法 
 
 「研究の目的」欄で述べた研究を遂行する
ため、以下の方法を開発・使用した。 
 
(1) List Referring Monte-Carlo（LRMC）法
の開発 
 「研究の目的」欄でも述べたように、エル
ゴード性の破れを精度良く検出するために
は、位相空間を効率的に探索するシミュレー
ション手法が必要であるが、この目的のため
に開発したのが LRMC 法である。BM 格子ガラ
スモデルでは、「各粒子の最近接粒子数は
高々p 個」という、粒子配置に関する制限が
課せられる。そのため、粒子密度が高くなる
と、空孔への粒子の挿入を試みても、「粒子
配置に関する制限に引っかかって棄却され
る」というイベントが頻発するようになる。
そこで LRMC 法では、「粒子挿入が可能な空孔
のリストを常に保持し、その空孔にだけ粒子
の挿入を試みる」ということを行う。リスト
を保持するためには計算コストが必要だが、
制約条件に反する無駄な試行を避けられる
ため、転移密度近傍などの高密度領域ではシ
ミュレーション効率が向上する。また LRMC
法では、シミュレーション効率をさらに向上
するため、「粒子と空孔の交換」も状態遷移
の素過程として取り入れた。この過程は棄却
率０で行うことが可能である。 



(2) 位相空間分割転移を検出するシミュレ
ーション手法の開発 
 このシミュレーション手法の基本的なア
イディアを示したのが図２である。この手法
では、粒子密度に対してρL≦ρ≦ρUという
制限を課す。また、位相空間分割転移がおこ
る粒子密度をρdとする。最初にρL<ρdの場
合（図２(a)参照）、系はρdよりも低い粒子密
度になることが可能であり、そこでは位相空
間がエルゴード的であるため、系は位相空間
上の全ての点を動き回ることが可能である。
それに対してρL>ρdの場合（図２(b)参照）、 
系はエルゴード的なρ<ρdの領域に達するこ
とができないため、最初の谷（図の灰色の領
域）から逃れることができない。 
 より具体的には、２つのレプリカを用意し
て、同じ初期条件からスタートして、２つの
レプリカの重なり（オーバーラップ）q の分
布関数 P(q)を測定する。また、粒子密度の下
限値ρL は色々な値に対してシミュレーショ
ンを行うが、上限値ρUは常にある値に固定す
る。そして、P(q)の測定は、この固定された
上限の密度ρUにおいて行う（図２参照）。そ
のため、もし P(q)の測定結果に違いが生じれ
ば、それはρLの変化によって生じたエルゴー
ド性の破れが原因であると言うことができ
る。 
 また、ρL≦ρ≦ρUを満たす位相空間上の
領域（図２の灰色の部分）を系が効率的に動
き回れるようにするため、Wang-Landau 法に
よってこの密度領域の状態密度Ω(ρ)を測
定し、Weq(ρ)∝1/Ω(ρ)として P(q)の測定を
行った。ここで Weq(ρ)は、密度ρの状態の平
衡分布の重み。こうすると、系が密度ρの状
態を取る確率 P(ρ)=Ω(ρ)×Weq(ρ)が密度
に依らず一定になり、系が位相空間を効率的
に探索することが可能となる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図２：位相空間分割転移を検出するシミュレ
ーション手法の基本的アイディア。灰色の領
域は粒子配置の制約条件を満足する、可能な
粒子配置を表す。ρ<ρdの低密度領域はエル
ゴード的で、系は位相空間上を自由に動き回
ることができる。 

４．研究成果 
 本研究では、「研究の目的」欄で述べた課
題について、以下の成果を得ることができた。 
 
(1) LRMC 法の開発（「主な発表論文等」欄に
おける雑誌論文５にて発表） 
 「研究の方法」欄で述べた LRMC 法を開発
し、その有効性の検証を行った。その結果、
位相空間分割転移の転移密度近傍では、LRMC
法の緩和時間は通常の方法の約 1/1000 とな
ることが示された。他方、LRMC 法の１ステッ
プあたりの計算時間は通常の方法の約7倍で
あった。従って、１ステップあたりの計算時
間の違いを考慮しても、LRMC 法は通常の方法
より、はるかに効率的であると言える。 
 また、LRMC 法の導入により、レプリカ交換
法やWang-Landau法といった拡張アンサンブ
ル法の効率がどのように変化するかについ
ても調べた。その結果、例えばサイト数 1024
のランダムグラフ上の BM モデルでは、LRMC
法の導入により、レプリカ交換法のエルゴー
ド時間（各レプリカの化学ポテンシャルが最
低値から最高値に達し、再び最低値に戻るま
での平均ステップ数）が約 1/100 になること
が示された（図３参照）。また Wang-Landau
法に関しては、「状態更新の方法として、通
常の方法を採用すると状態密度の学習に失
敗するが、LRMC 法を用いると学習可能にな
る」というケースが数多く観測された。これ
らの結果は、ローカルな状態更新の効率が、
拡張アンサンブル法の効率にも大きな影響
を及ぼすことを示している。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図３：レプリカ交換法におけるエルゴード時
間のサイズ依存性。状態更新の方法として通
常のモンテカルロ法を用いたのが赤丸のデ
ータ、LRMC 法を用いたのが緑の三角のデータ。 
 
 
(2) 位相空間分割転移を検出するシミュレ
ーション手法の開発（「主な発表論文等」欄
における雑誌論文１にて発表） 
 「研究の方法」欄で述べたシミュレーショ
ン法を実装し、ランダムグラフ上の BM モデ
ルに適用することで手法の妥当性を検証し
た。具体的には、ランダムグラフの次数が３、
各粒子の最近接粒子数が１以下の BM モデル



を適用対象とした。cavity 法を用いた研究で
は、このモデルの位相空間分割転移密度ρd
は 0.5708、静的転移密度ρsは 0.5725 と評価
されている。検証の結果を示しているのが、
図４である。「研究の方法」欄の(2)で述べた
ように、系の粒子密度ρはρL≦ρ≦ρUに制
限している。また、ρLは 0.565 から 0.572
まで 0.001 刻みで変えているが、ρUは 0.573
に固定している。また、P(q)は常にρU=0.573
で測定している。ρLの値が 0.565 から 0.569
のP(q)はきれいに重なっているが、ρL=0.570
で P(q)の形が突然変化し、ρL=0.571, 0.572
では q≈1 のピークだけが生き残っている。こ
のことは、ρL≈0.570 の近傍でエルゴード性
が破れ、図２の(a)の状況から(b)の状況に変
化したことを示している。状況が変化した密
度は cavity 法により評価された位相空間分
割転移密度ρd=0.5708 より若干小さいが、こ
れは有限サイズ効果によるものと考えられ
る。この結果は、本手法により位相空間分割
転移を正しく検出できることを強く示唆し
ている。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図４：重なりqの分布関数P(q)のρL依存性。
サイト数は 1000。粒子密度の上限値ρU は
0.573。ランダムグラフに対する平均は 100
サンプルに対して取っている。 
 
 
(3) 外場応答のエイジング現象に関する研
究（「主な発表論文等」欄における学会発表
１・２にて発表） 
 「研究の目的」欄の(2)に対応する研究と
して、ランダムグラフ上の BM モデルに対し
て外場とそれに応答する物理量を導入し、外
場応答のエイジング（履歴）現象に関する研
究を行った。具体的には、各サイトに対して
磁化に相当する量 miを導入し、各サイトの化
学ポテンシャルをμi=μ(1+Hmi)とした。ここ
で miは、+1 にするか-1 にするか、確率 1/2
でランダムに決める。また Hは磁場に相当す
る量、μは H=0 の時の化学ポテンシャル。こ
のモデルに正の磁場をかけると、磁化 miが正
のサイトの方が負のサイトより化学ポテン
シャルが高くなり、粒子の存在確率が高くな
る。そして外場 H に対する応答量として、
M=(Σinimi)/Nsiteを測定した。ここで niは、サ

イト i に粒子があれば 1、そうでなければ 0
となる変数。また Nsiteはサイト数。 
 最初に、スピングラスで良く測定される磁
場中冷却磁化MFCとゼロ磁場冷却磁化MZFCの測
定結果を示したのが図５である。レプリカ交
換法を用いて測定した熱平衡磁化 Meqのデー
タも一緒に示している。横軸の化学ポテンシ
ャルμは逆温度に対応し、大きなμが低温に
対応する点に注意。MFCの測定では、磁場 Hを
かけながらμを一定の速度で増やし、磁化を
μの関数として測定している。μの増加が冷
却に対応している。それに対して MZFCの測定
では、最初ゼロ磁場でμを一定の速度で増加
し、その後磁場をかけながらμを同じ速度で
減少し、その途中で磁化を測定している。MFC
と Meqは大きなμ（低温に相当）でほぼ一定
となっているが、MZFC は転移点より大きなμ
で、μに対して単調に減少している。これは
スピングラスの実験結果と定性的に良く一
致している。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図５：ランダムグラフ上の BM モデルにおけ
る磁場中冷却磁化MFC、ゼロ磁場冷却磁化MZFC、
熱平衡磁化 Meqのμ依存性。ランダムグラフ
の次数は３、最近接粒子数は１以下、外場 H
は 0.1。ランダムグラフに対する平均は 1000
サンプルに対して取っている。またμdとμs 
は、H=0 のモデルにおける位相空間分割転移
点と静的転移点を表す。 
 
 
 次に MFCの測定において、冷却（μの増加）
を一時的に中断し、中断からの経過時間 tの
関数として磁化を測定した結果が図６であ
る。冷却を中断した後も磁場はかけたままで
ある。また図の縦軸ΔM(t)=M(t)-M(0)は、中
断直後の磁化との差を表す。経過時間 tが増
えるにつれ、最初磁化は増加するが、その後
減少に転じている。これと同様の実験はスピ
ングラスでも行われており、冷却中断温度が
転移温度近傍の場合は同様の結果が得られ
ている。しかし、磁化が時間に対して非単調
に変化する原因は現在のところ不明であり、
それを明らかにするのは今後の研究課題で
ある。 
 
 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図６：中断を含む磁場中冷却磁化 MFCの経過
時間依存性。化学ポテンシャルの増加をμ
=9.0 で中断し、そこから経過時間の関数とし
て磁化を測定している。ランダムグラフに対
する平均は10000サンプルに対して取ってい
る。その他の条件は図５の場合と同じ。 
 
 
 最後に、磁場および磁化を導入した BM モ
デルの熱平衡状態を詳細に調べてみたとこ
ろ、磁場が強くなるにつれてレプリカ対称性
の破れ方が 1-step から full step へ変化す
る振る舞いが観測された。温度変化によりレ
プリカ対称性の破れ方が変わる例はスピン
グラス等においてこれまでに幾つか報告さ
れているが、外場変化によりレプリカ対称性
の破れ方が変わる例はこれまでに報告例が
なく、興味深い結果であると言える。 
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