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研究成果の概要（和文）：本研究では，格子模型が持つ大局的な点群対称性に適応した行列積状態の構成法なら
びに大規模並列化されたテンソルネットワーク（TN）法による状態の最適化手続きの高度化を行うことに加え
て、TN法と相性の良い解析手法の開発を行うことで、量子・古典多体模型に現れる非自明な相及び相転移の数値
的同定を達成することを目的とした。具体的には、TN法のMPI並列化などによる高度化を実施することで、正方
格子上の種々の古典統計模型、フラストレートした量子スピン鎖やSU(4)模型に現れる非自明な臨界現象や対称
性に守られたトポロジカル相の同定に成功した。あわせて、点群対称性に適応した量子スピンシミュレータを開
発＆公開した。

研究成果の概要（英文）：In this study, we aim to achieve numerical identification of nontrivial 
phases and phase transitions appearing in quantum and classical many-body systems by advancement of 
tensor network (TN) method with MPI parallelizations and point-group symmetry adaptions. 
Specifically, we have succeeded in identifying nontrivial critical phenomena and symmetry-protected 
topological phases appearing in various classical statistical models on square lattices, frustrated 
quantum spin chains, and SU(4) models by using MPI-parallelized TN method and other advanced 
methods. In addition, we have developed and published a quantum spin simulator adapted to point 
group symmetry.

研究分野： 計算物理
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究の学術的意義は、構築する手法のターゲットが従来手法で数値的厳密にアクセス困難な系になっている点
である。開発・公開した実空間の点群対称性とスピン空間の対称性とに適応した量子スピンシミュレータは、容
易にフェルミオン系への適用が可能であることがわかっている。そのため、当該シミュレータが広範囲の物質群
の有効模型解析に寄与できる手法となっており、広く物性物理の理論的研究の加速に資している。また、当該シ
ミュレータは近年社会的にも注目を集めている量子回路シミュレータへの転用も可能であり、今後の量子開発実
機に資する参照データの提供の役目も担うことが期待できる。

※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 
 
多体模型に現れる相および相転移を解析する研究は、純粋にその統計模型を理解するためだ

けでなく、実験的に観測される現実物質の多様な振る舞いを演繹的に説明するための骨組みを
提供するため、これまで盛んに行われてきた。一般に多体模型を精密に取り扱うのは困難だが、
多くの相は取り扱う模型がもつ対称性が自発的に破れることで発現することから、その対称性
の破れを記述する平均場を導入して問題を１体問題へ落とし込むことで定性的な議論を可能に
してきた。しかしながら、相転移の臨界現象、スピン液体、トポロジカル相やその相転移といっ
た物理はこの大胆な近似の下では上手く説明出来ないため、平均場近似を超えた数値計算手法
も併せて発展してきた。そして現在この発展の重要性は右肩上がりの様相を呈している。 
  
現在、テンソルネットワーク法、変分モンテカルロ法、厳密対角化法などを駆使して 2 次元量
子スピン系に発現するスピン液体相およびトポロジカル相の数値的研究が国内外で盛んにおこ
なわれているが、例えばカゴメ格子上の量子スピン 1/2 ハイゼンベルグ模型においてはその基底
状態や励起状態の構造が、取り扱う手法によって異なるといった基本的な問題が残されている。
また、スピン液体相の同定には基底状態のみならず励起状態ならびに比熱や磁化率といった熱
力学的物理量の振る舞いも加味する必要があるが、現状では厳密対角化法で取り扱えない大規
模系において、そのような解析に耐える精度を持つ計算手法は報告されていない． 
 
 
２．研究の目的 
 
本研究では，格子模型が持つ大局的な点群対称性および並進対称性に適応した数値シミュレ

ータの開発、ならびに大規模並列化されたテンソルネットワーク法による状態の最適化手続き
の高度化を行うことに加えて、テンソルネットワーク法と相性の良い解析手法の開発を行うこ
とで、量子・古典多体模型に現れる非自明な相及び相転移の数値的同定を達成する。 
 
 
３．研究の方法 
 
任意の格子系がもつ点群対称性および並進対称性に適合した数値シミュレータを Fortran90

で独自に開発＆公開する。また代表的なテンソルネットワーク法の一種である密度行列繰り込
み群や角転送行列繰り込み群の MPI による大規模並列化を実施し、日本最大級規模のスーパー
コンピュータも活用して、古典統計模型および量子多体系に現れる相転移の臨界現象、スピン液
体、（対称性に保護された）トポロジカル相やその相転移の同定に資する環境を構築する。計算
の開発および実行は, 本研究課題の研究費で調達したワークステーションに加えて, 必要に応
じて所属機関・部署が所有する計算機資源を活用する。 
 
 
４．研究成果 
 
(1) １次元量子／２次元古典系多体模型の連続相転移近傍にあらわれる臨界性を同定するため
の新たな解析手法として、臨界点上にある多体模型にいて最適化された行列積状態に表れるエ
ンタングルメントスケーリング解析と従来からよく知られている有限サイズスケーリング解析
を組み合わせることを行った。これによりエンタングルメントスケーリング解析を転移点直上
から近傍領域まで拡張できることが分かった。このスケーリング解析の特徴として，有限サイズ
の効果は考慮する必要がないため境界条件の詳細に寄らない議論が行えることが挙げられる． 

実際に、本解析手法と、テンソルネットワーク法の一種でその計算の固定点が密度行列繰り込
み群と等価になる角転送行列繰り込み群を利用して２次元正方格子上の離散化されたハイゼン
ベルグ模型（多面体模型）の統計力学的性質を数値的に解析し，相転移の次数及び臨界指数を調
査した．解析の結果，秩序・無秩序の連続相転移が 1 つだけ存在するという先行研究と矛盾のな
い結果が得られることを確認し，その相転移が２次元共形場理論のミニマル模型で説明できな
い（中心電荷が 1 よりも大きくなる）ことを明らかにした。[1] 
 

(2) 大規模シリンダー形状の量子多体系に対する無限系密度行列繰り込み群法を、量子一次元

系のランダムスピン系に対する密度行列繰り込み群のアルゴリズムと無限系密度行列繰り込み

群における波動関数予測アルゴリズムを組み合わせることで、並列計算機上で高効率に稼働さ

せることに成功した。実際に、典型的なフラストレート量子多体系であるカゴメシリンダー上の

反強磁性的ハイゼンベルグ模型の基底状態解析に本アルゴリズムを適用した結果、既知の有限



系密度行列繰り込み群によって得られた基底状態エネルギー、相関関数、相関長のクラスター外

挿結果と一致する結果が得られた。[2] 

 

(3) 一次元冷却原子系で発現しうる対称性に守られたトポロジカル相としてＳＵ（４）スピン模

型の基底状態解析を、無限系密度行列繰り込み群法を用いて行った。様々な相互作用を検証し、

３種類の対称性に守られたトポロジカル相と１種類の自明相が全て現れる条件を提示した。ま

た対称性に守られたトポロジカル相に関してはトポロジカル的観点から同相に属する行列積状

態を解析的に示すことに成功した。[3] 

 

(4) テンソルネットワーク法の一種である iTEBD 法並びに密度行列繰り込み群法を活用して、

近年、擬一次元系のマルチフェロイクス物質との関連性から現在も非常に関心を集めている強

磁性的最近接相互作用（J1）と反強磁性的次近接相互作用（J2）を持つフラストレート量子スピ

ン 1/2 鎖は関して、容易軸、容易面の XXZ 異方性、並びに、J1 のボンド交替の自由度に対して

スピンギャップと磁気的性質を広いパラメータ領域で調査した。容易軸側では既知の完全強磁

性状態、部分強磁性状態、up-up-down-down 反強磁性状態に加えて、2 種類のトポロジカルに異

なるダイマー相があることが分かり、その一方は SU(2)極限で現れる非常に小さなスピンギャッ

プを持つハルデンダイマー状態と繋がっていることを示した。また弱い J1 のボンド交替はスピ

ン相関のピッチを容易に 4 倍周期にシフトさせることも明らかにした。本模型の解析から、スピ

ンギャップを持つ非磁性基底状態を持つ磁場誘起マルチフェロイクス物質 Rb2Cu2Mo4O12の様々な

実験的性質を理解するためには、フラストレートスピン鎖の間の反強磁性相互作用が重要であ

ることを改めて示唆した。[4, 5] 

 

(5) 当該課題を通じて開発した大規模並列化された角転送行列繰り込み群（テンソルネットワ

ーク法の一種）を用いて、二次元正方格子上の各格子点上に正多角形あるいは正多面体の頂点上

にのみ向きを持つことが可能な強磁性的古典スピン模型に現れる非自明な臨界現象の数値的解

析を実施した。正六角形の場合、トポロジカル相転移の一種である BKT 転移が発現することはよ

く知られている。本課題では、角転送行列繰り込み群法の固定点角転送行列に現れるスペクト 

ルを数値的に求めて解析することで、当該転移点で挟まれた臨界相が Effective Z6 Dual-sine-

Gordon 模型と関連する中心電荷が１の境界を持った共形場理論で特徴づけられることを示した。

また、正 12 面体（20 頂点）の場合、先行するモンテカルロ計算と同様に温度軸に対して単一の

2 次相転移が確認でき、その臨界性がおよそ中心電荷２と非自明な臨界指数のセットでもって特

徴づけられることを数値的に明らかにした。これにより２次元正方格子上の正多面体模型に現

れる臨界性をテンソルネットワーク法で全て解析することに成功し、それらを特徴づける中心

電荷の値は内部自由度の大きさに対して単調に増加することを明らかにした。[6,7] 

 

(6) 当該課題を通じて開発している飽和磁化近傍の量子スピン系の計算に特化した並進対称性

および点群対称性に適合した数値計算シミュレータ（QS3：キューエスキューブ）の公開と高度

化、ならびに、現在テンソルネットワークとの絡みで急激に成長を遂げている量子計算機実機の

自由度を活用したアルゴリズムの検証用のデータ提供を行った。あわせて、QS3 の量子回路シミ

ュレーションへの転用可能性の調査も行った。具体的には、高度化の面では、単純格子の並進対

称性しか考慮できなかった従来の QS3を、任意の超格子がもつ並進対称性および点群対称性に適

合できるようにし、またスピン 1/2 の系に限定していた自由度を任意のスピン系に拡張した。こ

の高度化された QS3 を用いて、混合スピン鎖に現れる磁化プラトー幅に関して既存の DMRG の結

果と非線形スピン波の解析とをシームレスに繋ぐことに成功した。[8] 

 データ提供の面では、量子多体系の解析に資する分割統治法の量子・古典ハイブリッドアルゴ

リズムの有用性を検証するために、様々な格子上の反強磁性的量子ハイゼンベルグ模型の基底

状態エネルギーの厳密数値計算結果を提供した。[9] 
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