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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェクトと

の関係 

 密度行列繰り込み群法は一次元強相関量子系の基底状

態計算に対し非常に有効な方法であり、多くの研究成果が

報告されている。密度行列繰り込み群法では、計算の目的

となる物理量に対応する状態のみに焦点を当てる。これに

より、系のサイズに対し指数関数的に増大する系の自由度

を、目的となる状態の記述に最適化された一定の数の基底

による表現の上で計算を進めることが可能になる。そのた

め、厳密対角化法を超えたサイズの系への適用が可能で

ある。さらに、密度行列繰り込み群法は一次元強相関量子

系の励起ダイナミクスへの拡張も行われており、動的密度

行列繰り込み群法として知られている。このように、密度行

列繰り込み群法は一次元強相関系の様々な研究目的に対

し、高精度の結果を得ることが可能である。 

 その一方、このような密度行列繰り込み群法の多次元強

相関量子系への適用には巨大な計算資源を必要とする。

その理由は、系を精密に記述するために必要となる既定の

数が一次元系の場合と比較して非常に大きくなるためであ

る。しかしながら、近年の計算機科学の発展により密度行

列繰り込み群法の二次元強相関量子系への適用は現実

的となっており、実際に密度行列繰り込み群法の二次元強

相関量子系への適用とその研究成果は数多く報告されて

いる。 

 このような、密度行列繰り込み群法の二次元強相関量子

系への適用の利点としては、まず、厳密対角化では事実上

計算が不可能なサイズの系へ適用することが可能となる点

が挙げられる。また、幾何学的フラストレーションを含む量

子モンテカルロ法でいわゆる負符号問題が発生し適用が

困難となる場合においても、密度行列繰り込み群法は適用

が可能である。したがって、密度行列繰り込み群法の二次

元強相関量子系への適用は十分意義のあるものであると

考えられる。 

 本研究課題では、二次元強相関量子系に対する動的密

度行列繰り込み群法の適用し、その励起ダイナミクスを明ら

かにすることを目的とする。非常に巨大な計算コストを要す

る動的密度行列繰り込み群法の二次元強相関量子系への

適用例はこれまでもあまり存在していないことから、その手

法の確立も重要な計算課題として取り組む。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 本研究では、動的密度行列繰り込み群法を用いて二次

元強相関量子系の励起ダイナミクス計算を行う。動的密度

行列繰り込み群法は、動的相関関数を計算の対象とする

ため、基底状態と対応する励起状態を密度行列繰り込み

群のターゲット状態となる。ターゲット状態の計算について

は、基底状態計算はランチョス法で、励起状態計算は直交

多項式展開法で行う。 

 本年度の利用では、二次元強相関量子系に対する動的

密度行列繰り込み群法の最適化、および HOKUSAI への

最適化のために利用した。 

 

３． 結果 

 本研究課題では、二次元強相関量子系に対する動的密

度行列繰り込み群法の手法確立のための計算パラメータ

の最適化を行った。具体的には、動的密度行列繰り込み

群法では基底状態、および計算する動的な物理量に対応

する励起状態の最適化をどのように行うかである。本研究

の二次元強相関量子系の計算のための密度行列繰り込み

群法のアルゴリズムは、一次元系に対する密度行列繰り込

み群法に目的とする二次元格子に対応した長距離相互作

用を導入することで実行する。この長距離相互作用は、系

のサイズが密度行列繰り込み群法の無限系アルゴリズムを

経て目的のサイズまで拡張された後に導入される。いくつ

かの条件で試行した結果、二次元強相関量子系に対する

動的密度行列繰り込み群法の適用として、基底状態の十

分な収束が得られた後に励起状態計算を行うことが重要で

あることが分かった。特に、基底状態を精度良く得ることが

重要である。また、基底状態や励起状態計算に対するラン

チョス法、直交多項式展開法の打ち切り次数に対するパラ

メータを見直すことで、より効率的な適用が可能となった。 

また、「京」コンピュータの利用を目的に最適化された大
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規 模 並 列 動 的 密 度 行 列 繰 り 込 み 群 法 プ ロ グ ラ ム の

HOKUSAI への最適化を行った。特に、openMP によるスレ

ッド並列化されたループについてループ結合などを行うこと

により、HOKUSAI においても十分な性能が得られることが

確認された。 

 

４． まとめ 

 本年度の利用では、二次元強相関量子系に対応した大

規 模 並 列 密 度 行 列 繰 り 込 み 群 法 の 整 備 と 効 率 的 に

HOKUSAI を利用するための改良を行った。二次元強相関

量子系の励起ダイナミクスを動的密度行列繰り込み群法で

効 率 よ く 計 算 す る た め の ア ル ゴ リ ズ ム の 見 直 し や 、

HOKUSAIを効率的に利用するため、特にopenMPによるス

レッド並列部分の改良を行った。以上のように改良されたプ

ログラムを実際に HOKUSAI 上で実行した結果、これまでと

比較してより効率的な実行が可能になったことを確認した。 

 

５． 今後の計画・展望 

今後の予定としては、ここで改良された大規模並列動的

密度行列繰り込み群法のプログラムを用いた二次元強相

関量子系の励起ダイナミクス研究に対するプロダクトランを

実施する予定である。本研究課題により、二次元強相関量

子系の励起ダイナミクスの理解が深まることが期待される。 
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