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１．研究計画の概要
量子力学・場の量子論において、ハミルトニ
アンから物理量を数値計算する第一原理的
方法は極めて重要であり、スピン、電子の多
体問題において近年目覚ましく進歩した。具
体的に言えば、厳密対角化法、量子モンテカ
ルロ法、密度行列繰り込み群法(DMRG 法)など
である。しかし、これらの方法に負符号問題、
サイズの制限、次元の制限などの大きな欠点
がある。この研究課題は、これらの欠点を克
服する新たな第一原理的な数値計算方法で
ある「確率的状態選択法」の開発である。確
率的状態選択法では、状態にハミルトニアン
を次々と演算してゆく間に計算途中で現れ
る状態を確率的に落すが、統計平均をとるこ
とにより、状態を落しても正しい結果を得ら
れることが数学的に保証される。固点節
（Fixed Node）法などの方法と違い、この方
法は物理的仮定を含まない。この確率的状態
選択法をフラストレートした量子スピンシ
ステムに適用して、色々な物理量を計算する。

２．研究の進捗状況
(1) 確率的状態選択法
確率的状態選択法 JPSJ 72 (2003) 2759-276
で初めて公表した。この方法では、on-off 確
率密度関数により、確率変数 Xは 0 または有
限の値aをとり、Xの平均は１になっている。
この確率変数を波動関数の個々の係数に掛
ければ、その係数はゼロとなる、つまり「無
くなる」ことが確率的に起こる。しかし平均
は１なので平均をとれば、元の情報を復元で
きる。この確率変数を対角成分に持ち、非対
角成分がゼロである行列をつくり、この行列
を状態に作用させ、別の状態との内積を作る。

確率変数を含んだこの内積の平均をとれば、
元の内積が得られることになる。

(2) 三角格子ハイゼンベルク量子スピン系
提案方法を実用的方法とするための改良を
おこない、表題の系を計算対象に適用した。
この系において良い試行状態を作り出す方
法について研究し、これを確立した。

(3) 統計的平衡

確率的状態選択法では負符号の問題が生じ
る系においても十分な状態数をとれば統計
的平衡があることを見出した。これにより高
精度でエネルギー固有値が求められること
がわかった。

(4)制約条件付き確率的状態選択法

この方法は多数の確率変数を用いるので、
一部の確率変数を他の確率変数に従属させ
ることができる。この従属性を用いて、確率
的状態選択を適用する状態と特定の状態と
の内積をどのサンプルにおいても一定にす
る、つまり統計的揺らぎをゼロにすることが
できる。この方法―「制約条件付き確率的状
態選択法」と呼ぶ―の理論的研究をおこなっ
た。

(5)磁化とマグノンスペクトラム

(4)に述べた方法により飛躍的に計算精度
を向上させることができ、実用的計算が可能
になった。実際、基底状態および励起状態、
波数ベクトルをもったマグノンを含めたエ
ネルギー計算と基底状態の副格子の磁化の
計算をできるようになった。スピンのＺ成分
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が０，１，２，３、４の状態の最低エネルギ
ーや副格子磁化の計算結果により、三角格子
量子スピン系が自発的対称性の破れを起こ
していることを理解できた。さらに波数ベク
トルをもったマグノンのスペクトラム計算
により、系の不安性への理解がすすんだ。

３．現在までの達成度
②おおむね順調に進展している。

この研究課題は確率的状態選択法を実用
的計算方法として研究開発をおこない、４
８サイト三角格子ハイゼンベルク量子スピ
ン系での物理量を計算することである。この
目的に対して、試行関数の改良、制約付き方
法の開発により、いろいろな物理量を計算で
きるようになった。

４．今後の研究の推進方策
(1)変分モンテカルロ法との融合

負符号問題のある量子スピン系でよくも
ちいられている方法の一つとして変分モン
テカルロ法がある。これはエネルギー最低の
状態に試行関数を仮定して、この試行関数の
状態に対するエネルギー期待値をモンテカ
ルロ法で計算する。試行関数に含まれている
パラメータを変えることにより、最低エネル
ギーを推測するものである。この変分モンテ
カルロ法は大きなサイズでも計算が可能で
ある特徴があるが、方法が試行関数に依存し
ているため、出た結果の精度について何も言
えない。しかし変分モンテカルロ法でサンプ
ルしている状態の集まりを確率的状態選択
法適用後の状態とみなすことにより精度の
評価が可能になる。この関係について理論的
基礎研究を行ない、４８サイトより大きな三
角格子量子スピン系での計算可能性を探求
する。具体的な計算対象は三角格子 XXZ 量子
スピン系であり、この系にはより古典的描像
が適用できることが期待され、近似精度が高
い試行関数がえられることが予想されてい
る。

(2) 統計的平衡の実現

先の研究で負符号の問題が生じる系にお
いても十分な状態数をとれば統計的平衡が
あることを見出し、このことを用いれば、高
い精度でエネルギー固有値が求められるこ
とがわかった。しかし、このままでは実用で
きでなくさらなる研究開発がおこなう必要
がある。研究の方向性としてSorellaが開発
したreconfiguration法のアイデアを確率的
状態選択法に組み込むことを考え、研究開発
をおこなう。
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