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研究成果の概要（和文）：本研究は、機械学習などの情報科学的手法と第一原理計算・量子多体論などの計算科
学的手法を組み合わせた分野融合型のアプローチに基づいた強相関電子系に対する新たな数値手法を確立するこ
とを目指した。具体的には、1. 数値手法の開発、2. 開発した手法の精度検証、3. 強相関電子系への適用、を
主眼として研究を行った。
1と2の成果として、人工ニューラルネットワーク手法と純粋化という物理の概念を組み合わせることで、有限温
度における量子揺らぎと熱揺らぎを取り込む深層学習モデルの確立に成功した。また、3の成果として、強磁性
を発現する強相関金属の電子状態の研究を行い、非自明な量子相関を示す異常金属相を発見した。

研究成果の概要（英文）：This study aimed to establish a new numerical method for strongly correlated
 electron systems based on a novel approach combining machine learning schemes with first principles
 and quantum many-body calculations. Specifically, we focused on 1) development of numerical 
methods, 2) verification of the accuracy of the developed methods, and 3) application to strongly 
correlated electron systems.
As for 1 and 2, we successfully established a deep learning model incorporating quantum and thermal 
fluctuations at finite temperatures by combining the artificial neural network method with the 
physics concept of "purification." As an achievement of 3, we studied the electronic states of 
strongly correlated ferromagnetic metals and discovered an unusual quantum correlation in a 
paramagnetic phase.

研究分野：物性理論
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研究成果の学術的意義や社会的意義
強相関電子系は、様々な機能物性が発現するが、それらの現象は量子性と多体性の兼ね合いにより発現している
ために、その数値的解析は物理の挑戦的課題として知られている。本研究では、その挑戦的課題に対し、人工ニ
ューラルネットワーク・機械学習を用いるという新機軸を導入し、その手法をさらに発展させることで、非自明
な量子相関を計算するスキームを大きく進展させた。非自明な量子相関を正確かつ定量的に計算できるようにな
ると、強相関電子系の物性予測に繋がる。今回の研究はそのような理論主導の物質設計につながる礎を気付いた
という点で意義深いものである。

※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 
電子間のクーロン相互作用が重要な役割を果たす強相関物質では、高温超伝導、外場に対する

巨大な応答（例：巨大磁気抵抗）、多彩な磁性・軌道秩序など、実用的に有用な様々な機能物性

が発現する。しかしながら、強相関現象は、量子性と多体性の兼ね合いにより一つの電子とは異

なる物理法則が発現する創発現象であり、その理解・予測は非常に難しい。特に、現実の系にお

ける様々な自由度・複雑な相互作用を精度よく解析するための強相関数値手法が現状貧弱であ

り、定量的な計算の実現は非常に限られている。 

このような困難の中、近年、機械学習の技術を物理の分野に応用する流れが始まっている。柔

軟な表現能力を持つ人工ニューラルネットワークを用いることで、物理的直観が働きづらいよ

うな状況においても、非自明な量子相関を学習することができる可能性がある。 

 

 

２．研究の目的 
上述の学術的背景を踏まえ、本研究課題では、機械学習の技術を用いた強相関数値手法を開発

し、強相関物性の定量理解に向けた礎を築くことを目的とした。また、この機械学習手法と量子

多体論・第一原理計算を組み合わせる分野融合型のアプローチに基づいて、強相関物質に対する

高精度な定量計算を実現するためのスキームの確立を目指した。具体的には、1. 強相関数値手
法開発、2. 開発した手法の精度検証、3. 現実の系への適用、が研究の主眼となる。 

 

 

３．研究の方法 
1. 強相関数値手法開発、2. 開発した手法の精度検証、の 2点を達成するため、量子力学的粒
子の粒子配置を入力とし、出力を量子多体波動関数とする人工ニューラルネットワークを構築

する。これにより、膨大な数の配置パターンの量子力学的重ね合わせとして表される量子もつれ

を学習する。膨大なデータセットからその本質的パターンを抽出することに長けている機械学

習を用いることにより、非自明な量子もつれを抽出できる可能性がある。これまで、人工ニュー

ラルネットワーク手法は絶対零度における計算に対する開発が行われてきた。本研究では、それ

を拡張し、熱揺らぎと量子揺らぎの両方によって、非自明な量子相関が生まれる有限温度計算を

実現する。 

また、現実の系への適用については、電荷・スピン自由度に加えて、軌道自由度が入ることに

よって非自明な物理が期待される多軌道系への適用を行う。特に、多軌道系においては、フント

結合の効果による強相関強磁性金属が実現すると考えられる。強磁性金属が示す量子相関につ

いて調査する。 

 

 

４．研究成果 

（１）量子揺らぎと熱揺らぎを埋め込む深層学習モデル手法の開発と精度検証 

本課題では、強相関物質に対する有限温度計算を実行するための新たな人工ニューラルネッ



トワーク手法の開発に成功した。これまでの人工ニューラルネットワーク手法の開発は、絶対零

度で最も安定な量子状態である基底状態の計算を念頭に行われてきた。有限温度計算では、絶対

零度でも存在する量子揺らぎに加え、熱揺らぎも加わることによって非自明な量子相関が生ま

れるために、計算科学的に挑戦的課題であった。また、有限温度で行われる実際の実験と比較す

るためにも、重要な手法拡張となる。 

有限温度計算の拡張に向けては、混合状態を扱わなければいけないため、その取り扱いが困難

な点であった。その状況において、純粋化という概念を導入すれば良いというアイデアがブレー

クスルーとなった。量子多体系の有限温度における混合状態は、アンシラ自由度（補助自由度）

を含む拡張した系の純粋状態にマップすることができる（純粋化）。マップされた純粋状態を、

深層学習モデルの一種である深層ボルツマンマシンを用いて表現する。温度発展は深層ボルツ

マンマシンのパラメータ更新によって取り込む。 

手法の精度検証として、新たな手法を 1 次元スピン鎖上の横磁場イジング模型と 2 次元正方

格子上の J1-J2ハイゼンベルグ模型に適用した。その結果、比熱などの有限温度の物理量を精度

良く計算できることがわかった。この深層学習モデルによる手法は、厳密な計算手法と違い、計

算コストが系のサイズに対して指数的に増大しない。そのため、厳密な計算ができない大きな系

において有限温度の物理量を正確に計算するための道が拓かれた。この成果は Phys. Rev. Lett.
誌に掲載され、対外的なインパクトをもたらしている［Phys. Rev. Lett. 127, 060601 (2021)］。 

 

 

（２）多軌道系における強結合領域の強磁性金属におけるフェルミ面の異常の発見 

本課題では、現実の系における非自明な量子相関の研究も行った。多軌道系特有のフント結合

によって実現する強結合領域の強磁性金属のフェルミ面を数値計算により調べた。フェルミ面

は金属を特徴づける最も重要な物理概念であり、バンドがフェルミ準位を横切る波数によって

構成される曲面である。 

通常の強磁性金属においては、強磁性が発現する温度（キュリー温度）以上では、スピン分極

のないフェルミ面になることが期待される。この予想に反して、強結合領域にいる強磁性体にお

いては、キュリー温度以上においても、スピン分極がないのにも関わらずスピン分極が存在する

かのようなフェルミ面を示し得ることが明らかになった。 

この異常金属現象は、実空間で働くフント結合が有効的に波数空間内でも発現することによ

って引き起こされることがわかった。この発見により、“Hund’s metal”と呼ばれるフント結合

由来の一連の強相関現象の新たな側面が明らかになった。この成果も Phys. Rev. Lett.誌に掲載

された［Phys. Rev. Lett. 128, 206401 (2022)］。 
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