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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 

 ファインマンの経路積分表示に基づく世界線

量子モンテカルロ法（以下 QMC）のワームアルゴ

リズムは磁場中での効率低下の問題などがある

ループアルゴリズムなどと比べ汎用性が高く、格

子ボース粒子模型や量子スピン模型などの量子

格子模型の厳密な数値解析に広く用いられてい

る。特に、解析的には困難な相転移の臨界現象の

研究のための非常に強力なツールとなる。 

 相転移点近傍（＝臨界領域）ではその相転移を

特徴付ける相関長が発達するため、正確な物理現

象を調べるためには相関長よりも大きな系の計

算が必要となる。１つのコアに乗り切らないよう

な大きさの系の計算には一般的な手段として系

の並列化が解決策として考えられる。しかしワー

ムアルゴリズムはアルゴリズムの性質上並列化

が非自明であり、アルゴリズムが考案された時か

ら１５年以上並列化は成し遂げられてこなかっ

た。しかし我々の先行研究により、並列化マルチ

ワームアルゴリズム（Parallelized Multi-Worm 

Algorithm、以下 PMWA）が考案され、臨界領域か

ら離れた場所でのベンチマーク計算で従来のア

ルゴリズム大きく上回るサイズの約１万×１万

格子点の計算を成功させた。しかし、並列化のた

めに導入された「ワーム」と呼ばれる世界線の不

連続点が相関長を断ち切ることが判明し、臨界領

域への適用はさらなる課題として残されていた。 

 本研究では、PMWA をランダム場が入った格子

やフラストレートした格子上のボース粒子系へ

適用し、未解明な臨界現象を理論的に明らかにす

ることを最終目的とし、本年度は PMWA のための

臨界現象のスケーリング則を考案し、実際に大規

模な格子ボース粒子系へ適用することを目標と

した。 

 また、関連するプロジェクト G16029 において、

２次元正方格子上 S=1/2 量子スピン模型の励起

現象明らかにすることを目的とした課題にも取

り組んだ。交替磁場中のスピン相関を実験と定量

的に比較するための計算で PMWA を用いた。この

模型は二重占有を禁止したボース粒子系と等価

であり、さらに PMWA で導入するワームは交替横

磁場に対応するためこの計算も行った。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 PMWA を用いて二重占有を禁止したボース粒子

系の計算を行った。具体的には、臨界現象を計算

できる手法開発においてはベンチマークとして、

３次元立法格子系の連続転移である超流動転移

及び固体転移の計算を行った。相転移では大きな

系の計算のデモンストレーションのために非自

明並列化を適用した。 

 また、２次元正方格子上 S=1/2 量子スピン模型

の励起現象の研究では PMWA で虚時間スピン相関

関数の計算を実行した。この課題では虚時間相関

にバイアスのない数値解析接続を施すことで励

起スペクトルを求めるが、そのためにはできる限

り QMC 計算の統計誤差を小さくすることが本質

的になる。よってこの課題ではシングルコアに載

るサイズの系に対し自明な並列化（乱数並列）計

算を大規模に実行した。様々な波数や温度で計算

した。 

 

３． 結果 

 臨界現象を計算できる PMWA の開発においては、

まず準備としてくりこみ群解析から予想される

有限サイズスケーリング法を改良し、ワームのソ

ース場をスケーリング場として取り入れられる

式を考案した。ワームのソース場が有意に働く相

転移（例として超流動転移）と有意ではない場合
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（固体転移）の両方のケースにこの方法を適用し

た。どちらの場合もシングルプロセッサでは困難

なサイズの系に対して PMWA で計算を行い、共同

研究者が開発したベイジアン推定を利用したス

ケーリング解析ツールを用いることで、精密な相

転移温度の見積もりができた。（論文投稿準備中） 

 また２次元正方格子上 S=1/2 量子スピン模型

の励起現象の研究では、中性子散乱実験により得

られているスペクトルと定量的に非常によく再

現することができた。さらに実験の分解能を超え

る精度でスペクトルを調べることができた。この

系はこれまでスピン波理論によって記述される

励起が本質的であると考えられてきたが、高エネ

ルギー側の特定の波数において、実験で指摘され

ているような従来の理論では説明できない励起

の性質をさらに支持する結果を、高い精度で初め

て数値的に得ることができた。（論文投稿準備中） 

 

４． まとめ 

 QMC法の大規模並列可能なワームアルゴリズム

である PMWA を臨界領域で適用できるための開発

を行った。考案した有限サイズスケーリング法を

ワームのソース場が有意となる超流動転移転移

と有意でない固体転移の臨界現象に対して適用

し、転移温度を見積もった。従来よりも大きなサ

イズの計算ができるようになったため、従来のワ

ームアルゴリズムよりも高い精度で転移温度を

見積もれるようになった。 

 また２次元正方格子上 S=1/2 量子スピン模型

の励起現象調べた。大規模計算により高い精度の

虚時間相関を PMWA で計算することにより、中性

子散乱実験を定量的に再現できた。さらに、これ

までの数値解析では不可能であったバイアスの

ない手法を用いることで、高い精度で従来の理論

で説明できない励起現象の存在を示唆する結果

を得られた。 

 

５． 今後の計画・展望 

 今年度までの研究において PMWA で臨界現象の

計算ができるようになった。これをこれまで計算

を進めてきたランダム磁場格子での相転移や、近

年注目されているトポロジカル相が期待できる

格子でのボース粒子模型へ実際に適用していく。 

 量子スピン模型の励起現象ではより量子揺ら

ぎが強い格子系やスピンが大きい系へ適用し、系

統的に調べることで、非自明な励起の存在をより

詳しく調べていく予定である。 
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