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研究成果の概要（和文）：強相関多体系に対する最も強力なシミュレーション手法の一つであるマルコフ連鎖モンテカ
ルロ法に、「埋め立て法」などの幾何学的手法を応用し、収束を劇的に改善する一般的な方法を見出した。さらに、エ
ネルギーギャップの精密測定法、量子モンテカルロレベルスペクトロスコピー法、局所Z_Nベリー位相の測定法、相互
作用の非等方性が強い系に対する有効な有限サイズスケーリング法の開発を行った。また、「埋め立て法」のための汎
用ライブラリBCLとそれを応用した量子モンテカルロ法アプリケーションWormsを開発し、インターネット上で公開した
。

研究成果の概要（英文）：We have applied geometric approaches, such as the landfilling method, to the Marko
v chain Monte Carlo method, which is one of the most powerful method to strongly correlated many-body syst
ems, and found a generic method that drastically accelerates the convergence of Markov chain.  We have als
o developed a precise estimator of energy gap, quantum Monte Carlo level spectroscopy, method for calculat
ing the local Z_N Berry phase, new finite size scaling method for systems with strong spatial anisotropy. 
 In addition, we have developed and made public the BCL library - the generic library for the landfilling 
method, and the Worms Package - the quantum Monte Carlo application based on the BCL library.
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１．研究開始当初の背景 
 
マルコフ連鎖モンテカルロ法は、統計物理・
物性物理にとどまらず、素粒子物理、原子核
物理、生物物理、化学、統計、金融、医学な
ど、現在さまざまな分野で必要不可欠な数値
解析手法となっている。モンテカルロ法は、
確率過程を用いて任意の標的確率分布に従
う状態変数を生成する方法であるが、その遷
移確率は 2つの条件を満たさなければならな
い。ひとつは「つりあい条件(BC)」、もうひ
とつの条件は「エルゴード性」である。BC
は標的分布が不変分布となる条件である。一
方エルゴード性は、不変分布が初期状態によ
らず一意的であることを保証する。 
しかし実際には、現実的な時間で推定値が収
束しないと使い物にはならない。マルコフ連
鎖中の統計的に独立なサンプルの数は、自己
相関時間 --- 現在の状態を忘れるのに必要
なおおよその時間 --- に反比例する。すなわ
ち、自己相関時間が長いほど推定値の分散が
大きくなる。より効率的なモンテカルロ法を
実現するには、以下の 3 つの点を改善する必
要がある。1 つ目は、標的分布の選択である。
マルチカノニカル法や交換法といった拡張
アンサンブル法は、この観点からの改良と言
える。2 つ目は、遷移先となる状態候補の選
び方である。クラスターアルゴリズムが使え
る場合は、小さい棄却率で大域的な状態更新
が可能となる。3 つ目は、状態候補の組が与
えられたときの遷移確率の選び方である。 
 
２．研究の目的 
 
本研究の目的は、マルコフ連鎖モンテカルロ
法の基本原理を見直し、さらに高速かつ効率
的なアルゴリズムを開発することにある。本
研究では、イジング模型などの離散状態変数
の場合に成功した「確率の埋め立て」の手法
を連続状態変数に拡張し、棄却のない汎用の
確率更新法を確立する。また、我々のアプロ
ーチは、モンテカルロ法の基本原理に関する
ものであるので、近年発達してきた他の様々
なモンテカルロアルゴリズム --- 拡張アン
サンブル法やクラスターアルゴリズムなど 
--- と組み合わせて使うことも原理的に可能
である。本研究では、ハイブリッド法、スラ
イスサンプリング、交換法、マルチカノニカ
ル法、Wang-Landau 法、向き付きループ量
子モンテカルロ法、などあらゆる既存のモン
テカルロ法との組み合わせを検討し、その効
果を検証する。さらに、その応用として、量
子スピン系における新奇な量子相の解明に
取り組む。 
また、我々は汎用シミュレーションソフトウ
ェアの開発・公開にも力を入れてこれまで研
究を進めてきた。本研究で得られる新しいモ
ンテカルロアルゴリズムを、計算統計物理の
枠を越えた汎用のソフトウェアとして開
発・公開しておくことも本研究の大きな目標

の一つである。 
 
３．研究の方法 
 
本研究「マルコフ連鎖モンテカルロにおける
幾何学的手法の研究」は、以下の 4つのテー
マからなる。 
1. 幾何学的手法に基づく新しいモンテカル
ロアルゴリズムの開発とその一般化 
2. 既存のモンテカルロ法との組み合わせ手
法の探求とその効果の検証 
3. 量スピン系への応用研究 
4. ライブラリの整備と公開 
平成 23 年度はテーマ 1 と 2 について重点的
に研究を進めた。平成 24 年度以降は、テー
マ 1と 2を引き続き進めると同時に、その成
果を元にテーマ 3と 4の研究を行った。 
 
４．研究成果 
 
我々の「埋め立て法」では、1)詳細釣り合い
を明示的に破り、2)棄却率を最小化する。今
年度はこれを拡張し、詳細釣り合いを満たし
つつも棄却率を最小化するアルゴリズムを
開発し、ポッツ模型の局所更新法に用いた場
合、従来の埋め立て法と同程度に有効である
ことを示した。このアルゴリズムは、ダイナ
ミクスなど詳細釣り合いの有無が影響する
場合に特に有用である。 
また、「埋め立て法」の連続系への応用を行
った。従来の熱浴法を拡張するだけでなく、
分子動力学法を用いたハイブリッド法を組
み合わせることにより、従来の方法に比べ、
数倍〜10 倍程度効率良くサンプリングが行
えることを示した。 
加えて、「埋め立て法」にもとづく「棄却な
し向き付きフープ量子モンテカルロ法」のプ
ログラムを作成し、従来の方法では緩和が遅
くシミュレーションが困難であったスピン
パイエルス系の量子相転移現象を調べ、2 次
元における「スピン液体」状態の存在の可能
性を示した。 
他にも、量子モンテカルロ法によるエネルギ
ーギャップの精密測定法、量子モンテカルロ
法により求めたエネルギー準位の交差によ
り相転移点を精度よく求める「量子モンテカ
ルロレベルスペクトロスコピー法」の開発と
スピンパイエルス系の相転移への応用、トポ
ロジカルな秩序変数として期待されている
局所Z_Nベリー位相の量子モンテカルロによ
る測定法の開発、相互作用の非等方性が強い
系に対する有効な有限サイズスケーリング
法の開発と非等方性起源の有限サイズスケ
ーリングへの強い補正の起源の解明などを
行っている。 
さらに、「埋め立て法」のための汎用ライブ
ラリ BCL (Balance Condition Library)、量
子モンテカルロアプリケーションWormsを開
発し、それぞれインターネット上で公開した。 
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