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研究成果の概要（和文）：低次元量子スピン系における様々な量子状態とそれら量子相の間で引き起こされる新
奇な量子相転移現象を特徴付ける「トポロジカル秩序変数」を高次元に拡張し、量子モンテカルロ法などを用い
た精密かつ効率的な測定方法を開発した。また、モンテカルロ法と機械学習の手法を組み合わせることにより動
的臨界現象の解析が可能となった。大規模な量子モンテカルロシミュレーションを行い、量子相転移や量子相の
解析を行った。

研究成果の概要（英文）：We have extended "topological order parameter," which characterizes various 
quantum states and novel quantum phase transitions in low-dimensional quantum spin systems, to high 
dimensions, and developed methods for measuring these order parameters with high accuracy.  We have 
also combined the Monte Carlo method with machine learning technique, which enables precise analysis
 of dynamical critical phenomena. We have performed large-scale quantum Monte Carlo simulations and 
analyzed various quantum phase transitions and quantum states.

研究分野： 計算物理、統計物理、物性基礎論

キーワード： 計算物理　量子モンテカルロ　トポロジカル秩序　量子スピン系　量子相転移　動的臨界現象　長距離
相互作用
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１．研究開始当初の背景 
 
擬一次元・二次元などの低次元系、フラス
トレートしたスピン系、絶対零度における
量子スピン系などにおける、非自明なスピ
ン状態や新奇な臨界現象をともなう相転移
が注目を集めている。強い量子ゆらぎに支
配された量子トポロジカル状態では、古典
的な秩序が壊れ、代わりにダイマー(スピン
一重項を組むスピンの組)が空間的に敷つ
められた構造(VBS 状態)といった、これま
での秩序変数では捉えることのできない新
たな秩序が実現する。近年、SU(N)対称性を
もつスピン模型の基底状態や 2 次元スピン
パイエルス系における非磁性状態、量子ホ
ール系におけるエッジ状態など、古典的な
秩序変数で記述することのできない新奇な
量子状態に対して、様々な新しい物理量、
新しい秩序変数が提案されている。VBS 状
態におけるダイマーの空間配位(隠れた秩
序)を検出する秩序変数の代表的な例とし
ては、S=1 反強磁性ハイゼンベルグ鎖に対
する「ストリング秩序変数」が挙げられる。
もう一つの非局所的な秩序変数として「ひ
ねり秩序変数」が挙げられる。しかしなが
ら、これらの非局所的な秩序変数は、鎖や
梯子などの 1 次元系でしか有効でない。一
方で、秩序変数では捕らえにくい量子相関
の強さを、間接的に測定する方法も近年注
目されている。その中で最も研究が進んで
いるものに、「エンタングルメントエント
ロピー」がある。この量は、系を 2 つの部
分系に分けた時、それら部分系の間の量子
相関の強さを特徴付ける量である。関連す
る類似の量である「相互情報量」について
も研究が進んでいる。 
 
２．研究の目的 
 
本研究の目的は低次元量子スピン系におけ
る様々な量子状態とそれら量子相の間で引
き起こされる新奇な量子相転移現象の特性
を明らかにすることにある。トポロジカル
秩序変数、エンタングルメントエントロピ
ー、局所 Z2ベリー位相といったトポロジカ
ルな秩序を特徴付ける量は、これまで主と
して 1 次元量子系を中心に研究が進められ
てきたが、これらを高次元に拡張し、量子
モンテカルロ法などを用いたより精密かつ
効率的な測定方法を開発する。さらにそれ
らを用いて大規模な量子モンテカルロシミ
ュレーションを行い、新奇な相転移や量子
相の解明を目指す。新しいアルゴリズムに
基づくソフトウェアの整備・公開もまた本
研究の大きな目的の一つである。 
 
３．研究の方法 
 

本研究「低次元量子スピン系における量子
相関とトポロジカルな秩序に関する研究」
は、以下の 5つのテーマからなる。 
1.量子系特有の状態を特徴付ける秩序変数
の一般化, 高次元化 
2.トポロジカル量の測定アルゴリズムの開
発 
3.二次元基底状態相転移への応用 
4.ランダムスピン系, 長距離相互作用系へ
の応用研究 
5.アプリケーションの整備と公開 
平成 26 年度は、テーマ 1,2 を中心について
重点的に研究を進めた。平成 27 年度以降は、
テーマ 1,2 を引き続き進めると同時に、そ
の成果を元にテーマ 3 以降の研究を行った。 
 
４．研究成果 
 
主な研究成果を以下に述べる。 
 
量子効果の強い低次元量子スピン系の基底
状態は、古典系では対応するもののない「ト
ポロジカル秩序変数」で特徴付けられる。
我々はトポロジカル秩序変数の一つである
局所 Z2 ベリー位相を、SU(N)対称性をもつ
一次元スピン系への拡張を行った。量子モ
ンテカルロ法による局所ベリー位相の測定
方法を開発し、N 個のトポロジカルに異な
る相が存在することを示した。 
 
格子の自由度と結合した量子反強磁性体で
は、スピンパイエルス不安定性が生じ、自
発的にスピンギャップの開いた相が現れる。
格子振動、すなわちフォノンの量子性(離散
性)を考慮にいれると、フォノン・スピン結
合が有限の強さにおいて、量子相転移が生
じる。我々は、量子モンテカルロ法により
エネルギーギャップを精密に測定する「高
次モーメント法」を開発し、さらにレベル
スペクトルスコピー法を組み合わせること
により、その量子相転移の性質を明らかに
した。 
 
ワームアルゴリズム量子モンテカルロ法と
機械学習を組み合わせることにより、空間
的・時間的な非等方性の強い量子系におけ
る、量子相転移の解析・動的臨界指数の見
積もりを高精度で行う方法を開発し、その
応用を行った。磁場中の二次元 XY 模型の量
子相転移に適用し、時間反転対称性の有無
により動的臨界指数が 1 あるいは 2 の値を
とることを示した。また、量子モンテカル
ロ法と機械学習を組み合わせ動的臨界指数
を計算する手法をランダムスピン系に拡張
し、一次元ランダムシングレット相とラン
ダムダイマー相における動的臨界現象の違
いを明らかにした。ランダム化学ポテンシ
ャル中の二次元ボーズ・ハバード模型の示
す、超流動--ボーズ・ガラス転移の解析も
行った。 



 
量子モンテカルロ法では、負符号問題のた
め、解析が非常に難しくなるフラストレー
ト量子スピン系に対する、系統的なシミュ
レーション手法として、テンソルネットワ
ーク法のプログラムを開発し、その収束性
を議論した。 
 
長距離相互作用を持つスピン系は、近接相
互作用のみの系とは異なった臨界現象を示
すことが知られている。しかしながら、平
均場的領域、中間領域、近接的領域、それ
ぞれの境界については、これまで明らかで
はなかった。我々は、べき的に減衰する長
距離相互作用を持つ二次元正方格子イジン
グ模型を、オーダーN クラスターアルゴリ
ズムを用いてシミュレーションを行い、臨
界指数と臨界係数を精度よく評価した。ま
た、「combined Binder ratio」と呼ばれる、
スケーリング補正項を打ち消すユニバーサ
ルな方法を開発し、境界領域における相転
移の臨界指数の振る舞いを明らかにした。 
 
S=1 反強磁性ハイゼンベルグ鎖におけるハ
ルデン状態は、対称性に保護されたトポロ
ジカル(SPT)状態の代表例として知られて
いる。しかしながら、二次元以上において
SPT 相が存在するかどうか、さらにそれを
特徴づけるトポロジカル秩序変数は何か、
など未解明の問題も多い。我々は、近年提
案された「Strange Correlator」と呼ばれ
る相関関数を量子モンテカルロ法を用いて
精度良く計算する手法を開発した。また、
一次元系において、Strange Correlator が
SPT相を正しく特徴付けることを確認した。
さらに、ワームアルゴリズム量子モンテカ
ルロ法を SU(N)対称性を持つ multibox 反強
磁性体に拡張し、二次元の SPT 相に対する
予備的な計算を進めた。 
 
本研究の一貫として開発した、ワームアル
ゴリズム量子モンテカルロ法のプログラム
(worms)、次世代版 ALPS コアライブラリ
ALPSCore、さらには、新しい量子統計力学
の計算手法を取り入れた並列厳密対角化パ
ッケージ HΦ、シフト型クリロフ部分空間
法に基づく線形演算ライブラリ Kω など多
くのソフトウェアをオープンソースとして
公開した。 
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