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研究成果の概要（和文）：(1) 「スパースモデリング」に基づくグリーン関数の圧縮技術の開発とオープンソー
スソフトウェアの公開。(2) 准量子計算技術Quantics Tensor Train (QTT)に基づく、場の量子論の次元圧縮技
術を開発し、ベーテ・サルペータ方程式の解法などをテンソルネットワークで実現。(3)RESPACKとWannier90の
インターフェースを開発し、有効相互作用の計算を可能にした。(4) 動的平均場計算ソフトウェアDCoreを用い
て、SrRu2O6のスピン励起スペクトルを計算し、クロスオーバーに伴う変化を調査した結果、スピン励起スペク
トルは低温構造解明には不十分であることを示した。

研究成果の概要（英文）：(1) Developed Green's function compression techniques based on "sparse 
modeling" and released open-source software. (2) Developed dimensionality reduction techniques for 
quantum field theory based on the quasi-quantum computation technique, Quantics Tensor Train (QTT), 
and implemented the solution of the Bethe-Salpeter equation using tensor networks. (3) Developed an 
interface between RESPACK and Wannier90, enabling the calculation of effective interactions. (4) 
Using the dynamical mean-field calculation software DCore, calculated the spin excitation spectrum 
of SrRu2O6. The investigation of changes due to crossover revealed that the spin excitation spectrum
 is insufficient for elucidating the low-temperature structure.

研究分野： 量子多体理論

キーワード： 量子多体理論　量子埋め込み理論　テンソルネットワーク
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究の最大の成果は、テンソルネットワークという汎用的な次元圧縮技術により、場の量子論計算を高速化す
る道筋を開いたことにある。これにより、巨大な多次元数値データである二粒子応答関数において、一般的な時
空依存性、スピン軌道依存性などの圧縮が可能になり、外場応答の第一原理計算に大きく前進した。研究成果
は、社会還元のため、オープンソースソフトウェアの形で順次公開されている。

※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。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
強相関電子系においては、多数の電子がクーロン斥力によって強く相互作用しあうことで、高温
超伝導や巨大磁気抵抗に代表される非自明な相や特異な外場応答など、実用的に有用な様々な
機能物性が発現する。一方、相関効果の取り扱いには技術的困難が伴い、機能物質設計の実現に
向けた大きな障壁となっている。機能性強相関物質の理論主導設計を実現し、産業・社会変革
に貢献できるか？本研究はこの本質的問題に取り組む。 
 
近年、物性基礎研究や機能性物質の設計に、密度汎関数理論 (DFT)に基づく電子構造計算 (バン
ド計算)が広く行われ、弱相関系で多くの成功を収めている。一方、遷移金属化合物などでは、
バンド計算では記述できない、モット絶縁体など相関効果に起因した特異な物性が発現する。こ
の 10年程の間に、DFTと動的平均場理論(DMFT)などの強相関モデル計算の手法の融合が進み、
強相関物性の定量的評価が可能になりつつある。特に成功している DFT+DMFT法では、角度分
解光電子分光によって調べられるスペクトル関数（一粒子応答）の定量計算が可能である。 
 
一方、機能物性を評価する上で、外場への応答を表す感受率（二粒子応答）が重要な役割を果
たす。例えば、感受率は材料性能そのもの(磁気抵抗・輸送係数など)を表すだけではなく、磁性
や超伝導状態への相転移温度の決定にも利用される。しかし、二粒子応答計算ではバーテックス
関数などの高次元数値データの取り扱いが必要となる。現実物質では軌道、原子、振動数、波数
など複数の自由度を持ち計算コストが非常に高くなるため、これまで非現実的な高温や単純な
少数バンドモデルの解析に留まっている (G. Rohringer et al.  2018など)。実験との比較や理論主
導の強相関物質の設計に向け、現実物質での二粒子応答計算の早急な実現が望まれている。 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は、独自の情報圧縮技術により数値計算上のボトルネックを解消した、二粒子応答
の新規第一原理計算手法を開発することである。これにより、強相関化合物の安定秩序状態の自
動探索、輸送係数の定量的評価、非従来型超伝導の転移温度予測を初めて可能にし、強相関機能
物性の定量的な実験との比較を実現することで、物質設計のブレークスルーを起こす。 
 
３．研究の方法 
二粒子応答計算の最大の障壁は、軌道、原子、振動数、波数など複数の自由度を持つ高次元デー
タ (二粒子グリーン関数やバーテックス関数)の扱いにある。計算量と必要なメモリ量は、これ
ら自由度の数に対して急速に増大し、最新の並列計算機でも取り扱える見込みは無い。そのため、
革新的な計算理論の開発無しには、この課題の実現は不可能な状況だった。その状況の中、近年、
科研費・若手研究(B)（2016-2018)および基盤研究Ｂ（2018-2020 分担）において、品岡（代表）
は、吉見（分担）、大槻（分担）等と協力し、信号処理技術「スパースモデリング」に基づく、
グリーン関数の数値データの次元圧縮技術を開発した。この独自技術によって二粒子応答計算
のコストを近似無しに大幅削減し、数値的な困難を打破する道が拓かれた。本研究では、この独
自技術を発展させ、二粒子応答計算の最大のボトルネックである種々のダイアグラム方程式を、
データを圧縮したまま高速に解く計算手法開発に挑む。 
 
４．研究成果 
以下に主な成果を概観する。 
 
(1) 「スパースモデリング」に基づくグリーン関数の圧縮技術の開発とオープンソースソフトウ
ェア開発 
温度グリーン関数の中間表現 (IR)を複数周波数に依存したバーテックス関数に拡張し、ベ
ーテ・サルペータ方程式などを高速に解く計算手法を開発した。この手法を用いることで、
低周波数から高周波数までの周波数依存性を精密に記述できる [Wallerberger2021]。また、
温度グリーン関数の中間表現のオープンソース実装を開発し[Wallerberger2023]、オンライン
チュートリアルと共に公開した。この成果は、品岡(代表)、大槻(分担)、吉見(分担)、是常(分
担)らとウィーン工科大学の共同研究の成果である。 
 
(2) 准量子計算技術 Quantics Tensor Train (QTT)に基づく汎用的な次元圧縮技術の開発 
本成果は、品岡(基盤 B)代表が従事する JSTさきがけ「量子情報処理」の課題との共同成果であ
る。IR基底によるアプローチでは、松原周波数、虚時間依存性のみしか圧縮できず、実時間、実
空間・波数空間依存性、さらにはスピン軌道依存性の圧縮は不可能であった。JSTさきがけ側の
課題から着想を得、准量子計算技術 Quantics Tensor Train (QTT)により、上記の一般的な依存性に
対する汎用的な場の量子論計算向けの次元圧縮技術を発見した [Shinaoka2023]。これにより、
場の量子論に現れる多くの相関関数の時空依存性をテンソルネットワークにマップするこ



とが可能になり、ベーテ・サルペータ方程式の解法などのダイアグラム操作が、テンソルネ
ットワークの操作として実現できることが明らかになった。 
 
この成果は国際的に高い評価を得、新規国際共同研究 (ドイツ、フランス)にも繋がった 
[Ritter2024]。この論文では、テンソルネットワークに対する能動学習技術 Tensor Cross 
Interpolation (TCI)と QTT を組み合わせることで、計算コストに対して計算誤差が指数的に
収束するような、高速かつ高精度な波数数値積分が可能であることを示している。 
 
QTT、TCI に関するこれらの成果により、場の量子論とテンソルネットワークを繋ぐ新しい
橋を作ることに成功し、今後多数の国際共同研究が期待される。 
 
(3) 第一原理計算に向けた要素技術の開発 
一方、(1), (2)で開発した次元圧縮技術の第一原理計算への応用に向けて、要素技術の開発を行っ
た。特に、吉見(分担)、是常(分担)は、低エネルギー有効模型の電子相互作用を第一原理的に計
算する国産ソフトウェア RESPACK と、低エネルギー軌道 (最局在ワニア関数)を構成するオー
プンソースソフトウェア Wannier90 を接続するインターフェースを開発した [Kurita2023]。世
界標準の Wannier90 で作製した最局在軌道をもとに、有効相互作用が計算できるようになっ
た。RESPACK は日本を中心に開発されているソフトウェアであり、今後の物性研究におい
て日本の立場を向上させる成果である。 
 
 
(4) 応用計算: 磁性の第一原理計算 
また、品岡(代表)、吉見(分担)、大槻(分担)らが開発する動的平均場計算ソフトウェア DCore
による応用計算を、品岡(代表)、播木(分担)が Kuneš グループ(当時ウィーン工科大学)と共
同で行った [Csontosová2023]。本研究では、絶縁物質 SrRu2O6 のスピン励起スペクトルを
動的平均場近似に基づいてベーテ・サルペータ方程式を解くことで計算した。特に、フント
結合の大きさによって、系が Mott insulator と covalent insulator の間をどのようにクロスオー
バーするかを調べた。その結果、クロスオーバーに伴い、スピン励起スペクトルには大きな
変化は現れず、系の低温構造を実験的に解明するにはスピン励起スペクトルは不十分であ
ることが分かった。この結果は、本物質に対する今後の実験研究に示唆を与える。 
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