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研究成果の概要：新しいモンテカルロアルゴリズムを用いて、困難とされてきたランダム系、

フラストレート系などの問題に取り組んだ。具体的に、反強磁性３状態ポッツモデルにおける

交替分極場の効果、立方対称性をもつ２次元スピン系の相転移、ランダム希釈系の相転移、

Kosterlitz-Thouless 転移を示す系における自由渦の問題などを取り上げた。我々が提唱した

非平衡 reweighting 法の応用、ナノ磁性体のダイナミックス、交換バイアスの問題も扱った。 
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１．研究開始当初の背景 
 

最近の物性物理学の研究の発展において、
研究対象の広がり、新しい複雑な現象の出現
が顕著であり、種々の物質系が示す多様な物
理現象を理解する上で、計算機シミュレーシ
ョンの果す役割が一層増している。熱平衡状
態だけでなく、動的な過程への関心が増し、
ランダム系、複雑系などにおいては、緩和の
時間スケールが非常に長くなる問題に興味
が持たれている。一方、この問題は、しばし
ば計算機シミュレーションを困難にする。ス
ローダイナミックスの示す物理的問題の本
質を解明すると共に、スローダイナミックス

を克服する新しいシミュレーション手法を
提案することが急務の問題となっている。 
 2003 年に 50周年を迎えた、Metropolis 法
とよばれるモンテカルロアルゴリズムは、1
粒子ごとに状態を更新し、カノニカルアンサ
ンブルに基いて状態を確率的に発生させる
ことを基本とする。Metropolis 法は通常条
件では有効な方法であるが、上記のスローダ
イナミックスの問題と関連して、状態更新が
非常に遅くなることが問題となる。新しいモ
ンテカルロアルゴリズムとして，クラスター
アルゴリズムと拡張アンサンブルの方法の
２つの方向がある。前者は 1粒子ごとではな
く、粒子のクラスターについて状態を更新す
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る方法で、後者はカノニカルアンサンブルで
はないアンサンブルにより状態を発生させ、
後で重みの付け替えでカノニカル平均を求
める方法である。我々は、臨界点を自動的に
決定できる確率変動クラスターアルゴリズ
ムを提案し[Phys. Rev. Lett. 86 (2001) 572]、
ランダムスピン系の研究や Kosterlitz- 
Thouless (KT) 転移の研究に極めて有効であ
ることを示した。一方、拡張アンサンブル法
の一つである Wang-Landau 法を反強磁性ポ
ッツモデルの研究に応用し、さらにクラスタ
ーアルゴリズムと拡張アンサンブル法を組
み合わせた新しい方法を提案してきた 
[Phys. Rev. E 66 (2002) 036704] 。一方、
系の動的性質をモンテカルロ法を用いて行
う研究が益々広がりを見せているが、従来平
衡系のシミュレーションで有効であった温
度重みの付け替えを行う reweighting 法を、
非平衡の場合に拡張すること(非平衡 
reweighting 法)に、成功した[Phys. Rev. E 
71 (2005) 015102(R)]。 
 
 
２．研究の目的 
 

本研究の目的は、これらの新しいモンテカ
ルロアルゴリズムを用いて、これまで困難と
されてきたランダム系、フラストレート系、
非平衡定常状態転移などの問題に取り組む
と共に、さらに有効なモンテカルロアルゴリ
ズムを開発することにある。 
 

平衡系の相転移の問題については、我々の
提唱した確率変動クラスターアルゴリズム
の方法や、拡張アンサンブルの方法を、種々
のフラストレート系、ランダム系に適用して
いく。具体的には、正方格子上の反強磁性 3
状態ポッツモデルにおける交替分極場の効
果、立方対称性をもつ 2次元スピン系の相転
移などをとりあげる。ランダム希釈系の相転
移を調べ、特に双対性に基づいた転移温度に
関する理論的予測の式が正しいかどうかを
議論する。また、Kosterlitz-Thouless 転移
を示す系における自由渦の生成の問題を新
しいモンテカルロ法を用いて議論する。 
非平衡系については、我々が提唱した非平

衡 reweighting 法を応用することをめざす。  
イジング系を多成分系に拡張すること、 
Metropolis ダイナミックス以外のダイナミ
ックスの場合に拡張すること、 driven 
diffusive 系のなど非平衡定常相転移を示す
系へ応用することなどがあげられる。 
 さらに、応用問題として、ナノ磁性体のダ
イナミックス、交換バイアスの問題などの問
題もとりあげる。 
 
 

３．研究の方法 
 
モンテカルロ法による数値的計算が、本研

究の主たる研究手法である。特に、我々自身
の開発したものを含めて、新しいモンテカル
ロアルゴリズムを適用する。問題に応じて、
クラスターアルゴリズム、拡張アンサンブル
法などを用いる。相転移点近傍の性質を調べ
るか、基底状態の性質を調べるか、あるいは、
動的な性質を調べるかなど、注目点に対応し
て、それにふさわしいアルゴリズムを選択す
ることが重要である。 
 
 
４．研究成果 
 
(1) 正方格子上の反強磁性3状態ポッツモデ
ルにおける交替分極場の効果：正方格子上の
反強磁性３状態ポッツモデルの基底状態は 
Gaussian universality に属する臨界状態に
あり、様々な摂動により、低対称の相に転移
する。以前にこのモデルに交替分極場が加わ
った系を転送行列法を用いて議論したが、本
研究では、Wang-Landau タイプのモンテカル
ロ法を用いて、同じ問題を調べた。大きなサ
イズの系を直接扱えること、スピン配置や
order parameter の分布関数などを直接に調
べることができるなどの利点がある。精度の
高いモンテカルロ計算を行い、相図を求め
(図 1）、強磁性３状態ポッツ universality 
class に属する相とイジング universality 
class に属する相への２つの相転移を確認
した。転送行列法による結果と定量的に一致
し、さらに、エネルギー状態密度の詳細な検
討を行った。 
 

 
 

図 1: 交替分極場のある正方格子上の反強磁性 3

状態ポッツモデルの相図。 

 
(2) 立方対称性をもつ2次元スピン系の相転
移: 2 次元古典スピン系の相転移について多
くの研究がなされているが、本研究ではその
中で、立方対称性を持つモデルを考えた。具



 

 

体的には、取り得るスピンの向きが立方体の
6 つの面心方向のみとなるような強磁性系の
6 状態のモデルを扱い、6 状態立方モデルと
呼ぶことにする。これは Heisenberg モデル
の離散モデルとして考えることもできる。比
較的簡単なモデルであるが、これまで調べら
れてこなかった。ここでは、モンテカルロ法
のクラスターフリップを用いた方法でこの
モデルの相転移を調べ、有限サイズスケーリ
ングの観点から臨界現象を論じた。6 状態立
方モデルの持つ対称性に注目し、対称性と
universality class の関係について調べた。 
 
 (3) 希釈ランダムスピン系における双対
性:  2 次元 XY モデルやそれを離散化したク
ロックモデルは、Kosterlitz-Thouless (KT) 
転移を示すことが知られている。既に希釈と
共に浸透閾値で KT 転移が連続的に消失する
ことを示したが、Villain 型の相互作用の場
合に成り立つ双対性が希釈系でどのような
情報を与えるかに注目した。クラスターフリ
ップを用いた精度の高いモンテカルロ法を
用いて、クロックモデルの示す２つの KT 転
移温度を求め、両者の間に双対関係式が成り
立つか調べた（図2）。その結果、双対関係式
は極めてよい近似になっているが、厳密では
ない可能性が高いと結論された。この研究結
果に刺激され、大関が、双対性をもつランダ
ム系の転移温度に関する展開理論を提唱し
た。その理論の検証のため、さらに精度の高
い数値計算を実行した。この理論は、2 次元
希釈ポッツモデルについても適用できるの
で、このモデルについて、精度の高いモンテ
カルロ計算を実行して、大関理論の妥当性を
議論した。その結果、展開の次数を上げると、
数値データに近づくことが確かめられた。 

 
 

図 2: 希釈 6 状態 Villain モデルの相図。シミュ

レーションで得た２つの KT 転移温度を双対関係

式と比較している。 

 
 

(4) KT 転移における渦密度：KT 転移を示す
系では、低温では渦の励起が対を成している
のに対し、高温で自由渦が現れる。周期境界
条件では、渦が現れるとすると偶数個になる
ので、単独の自由渦が出始めるところを見る
ことができない。以前に、川村-菊池は 
diagonally antiperiodic (DAP) 境界条件を
とることにより、自由渦を調べた。境界条件
の違いによるエネルギーや自由エネルギー
の差を調べることにより、渦密度の性質を調
べたが、精度が十分ではなかった。新しいモ
ンテカルロ手法である Wang-Landau 法を用
いて、DAP 境界条件の XY （クロック）モデ
ルの精度の高い計算を行い、直接、渦密度を
計算した。 
 
(5) 非平衡 reweighting 法の応用: 我々は、
平衡系のモンテカルロ法で成功を収めてい
る reweighting 法を非平衡系に拡張するこ
とを提案したが、イジングモデルの非平衡緩
和に適用すると共に、本質的に非平衡である 
driven diffusive 系の相転移の問題にも適用
で き る こと を 示し た。 ま た、 非 平衡
reweighting 法の効率よい計算を行うため、
マルチスピンコーディングの手法が適用で
きることを示した。 
 
(6) ナノ磁性体のダイナミックス: ナノ磁
性体を念頭において、磁性体のダイナミック
スを記述する Langevin タイプの方程式とモ
ンテカルロ法の関係を議論した。Langevin 
タイプの取り扱いは長時間の緩和ダイナミ
ックスを記述することが難しいが、一方、単
純なモンテカルロ法には時間スケールが実
時間と対応していないという問題がある。本
研究では両者の欠点を補い合う、一般的な手
法を議論した。ドリフト項と拡散項をマッチ
させることにより、モンテカルロ法に現れる
時間と実時間との関係付ける因子と際差運
動のステップを求めた。実際に、単粒子の場
合と磁性体の集合体の場合にこの方法の有
効性を示した。 
 
(7) 交換バイアスの平均場理論: 強磁性/反
強磁性積層膜では、反強磁性スピンの影響で
強磁性体のスピンが固定され、ヒステリシス
ループのシフトが見られる。この現象を交換
バイアスとよぶが、磁化ドメインのサイズ、
磁場などのパラメータに対する依存性など、
わかっていないことが多い。ここでは、相互
作用する反強磁性粒と強磁性膜からなる簡
単なモデル系を考え、平均場理論でヒステリ
シスループのシフトを計算した。磁場やドメ
インサイズ依存性など、実験で観測されてい
る結果を再現することができた。表面強磁性
層と反強磁性層の間の相互作用 J1 が -0.5
と0.5 の場合のヒステリシスループを図3に



 

 

示した。64回の独立なシミュレーションを行い、

そのエラーバーを示してある。 

 

 
 

図 3: 表面強磁性層と反強磁性層の間の交換相互

作用 J1 が -0.5 (■) と 0.5 (○) の場合のヒス

テリシスループ。 

 
(8) モンテカルロ法の画像処理問題への応
用：これは、新しく取組んだ課題で、画像処
理の問題、特に画像領域分割の問題にモンテ
カルロ法を応用した。従来モンテカルロ法を
利用したシミュレーテッドアニーリング法
は計算速度が速くなく必ずしも有効でない
と考えられていた。しかし、ブロックスピン
変換のアイディア、境界のみ効率よく更新す
る手法などを応用することにより、大幅に計
算時間の高速化をはかることができた。 
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