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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 

 遷移金属酸化物、希土類-アクチノイドを含む f 電子系化

合物、および、分子性固体に代表される量子多体系は、ト

ンネル効果を通じて電子が飛び回る hopping 項と、電子同

士の斥力に起因する多体相互作用項の拮抗によって、予

期せぬ多彩な性質の発現が期待される物質群である。こう

した物質群の本質を捉えるためには、hopping 項と相互作

用項の両者を取り扱う量子多体問題を考える必要があり、

解析的に解ける問題は限られている。したがって、こうした

量子多体問題の理論的解明には大規模な数値シミュレー

ションが大きな役割を果たしてきた。これまでにも、第一原

理バンド計算、量子モンテカルロ法、繰り込み群法、クラス

ター近似法など、様々な量子多体問題を解くための方法が

考案され、発展してきたが、すべての問題に有効な万能な

計算手法というものは現時点ではない。 

 そこで、本課題では、それぞれの量子多体計算手法を専

門として研究を行ってきたメンバーを集め、これまで培って

きた計算手法をさらに発展させると同時に、それぞれの計

算手法についての比較を行いながら、量子多体問題の統

一的な理論解明を目指してきた。特に、前年度までは、量

子多体系のダイナミクスに関連する方法論のコード開発な

どを行ってきた。 

昨年度に引き続き、本年度はこれまでに開発・応用して

きた計算手法に加え、最近の新たな研究動向として大きな

注目を集めている量子計算に関するシミュレーションも行っ

た。特に、ゲート型やアニーリング型の量子計算機は、量

子系のダイナミクスを制御的に扱う方法とみなすこともでき

るため、厳密対角化法や各種テンソルネットワーク法などの

これまでの知見を有効活用できる研究課題となっていた。 

なお、後述する具体的な利用内容における【テンソルネ

ットワーク法の開発と応用】に関しては【テンソルネットワー

ク法による多体模型の解析】（課題番号：Q20458）との連

携研究である。 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

【厳密対角化法を用いた手法開発と量子計算への応用】 

厳密対角化法および有限温度 Lanczos 法を用いて、三

角格子上のリング交換相互作用を含む量子スピン系の有

限温度物性の計算を行なった。また、厳密対角化法を用い

た少数量子スピン系の特定の縮約密度行列と熱的密度行

列との比較を行なった。さらに、変分量子固有値解法

(variational quantum eigensolver, VQE)等の量子古典

ハイブリッド計算のシミュレーション等にも利用した。 

【テンソルネットワーク法の開発と応用】 

テンソルネットワーク法の一種である iTEBD 法、iDMRG

法、CTMRG 法に関して MPI 並列化などの高度化を施し、

幾何学的にフラストレート量子スピン鎖の基底状態解析や

多自由度古典統計模型の臨界性の同定を行った。 

【大規模並列密度行列繰り込み群法の高度化】 

これまでに開発した大規模並列密度行列繰り込み群

(DMRG)法プログラムについて、計算のバックアップとリスタ

ート機能についての高度化を行った。ここでの目的は、長

時間の実行を要する計算への対応、密度行列繰り込み群

法によりターゲット状態を表現するために最適化された基

底を再利用した物理量の計算、また耐障害性等が挙げら

れる。必要最小限の記憶容量、およびディスク I/O とするた

め、DMRG 法で必要とされる変換行列を保存し、またその

変換行列の情報から計算に必要とされる演算子等を復元

するアルゴリズムを開発し本プログラムに実装した。 

【第一原理計算１：ニッケル酸化物超伝導の圧力効果】 
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近 年 発 見 さ れ た 層 状 ニ ッ ケ ル 酸 化 物 超 伝 導 体

(Nr,Sr)NiO2 について研究を行った．この物質は銅酸化物

高温超伝導体と類似の電子構造を持つが，超伝導転移温

度は一桁程度低いためその原因に興味が持たれている．

これまでの研究成果から，バンド幅の大きさに比して強すぎ

る電子間相互作用パラメータが転移温度を低下させる機構

が示されていた[業績リスト 2]．そこで本研究では，静水圧

力の超伝導転移温度に対する効果を調べた．方法として

は，第一原理バンド計算を用いて有効模型を導出し，得ら

れた有効模型を用いて多体効果のシミュレーションを行っ

た．有効模型の導出には最局在ワニエ軌道法を用い，フェ

ルミ準位近傍のバンド構造を再現するために最低限必要

な７つの軌道自由度からなる模型を得た．また，電子間相

互作用のパラメータは制限 RPA 法を用いて評価した．第一

原理計算コードは独自コードである ecalj，及び汎用の

Quantum Espresso を用い，希土類元素の f 電子の取り扱い

依存性についても詳細に調べた．圧力下の結晶構造は商

用の VASP コードを用いたエネルギー最適化計算に基づき

決定した．また，多体効果のシミュレーションには多軌道揺

らぎ交換近似による計算を実行するための独自コードを用

いた． 

【第一原理計算２：バーテックス補正の計算】 

  Quasi-particle Self-consistent GW 法（以下，QSGW 法）

は従来型の密度汎関数理論に基づく局所密度近似

（LDA）よりも優れた手法であるが，バーテックス補正の効果

が取り込まれていないためバンドギャップの大きさや誘電率

の値などを過大評価する．本研究では電場応答の理論に

基づきバーテックス補正を数値的に取り込む手法を開発し

実装した．NaCl などの単純な物質を用いて新手法のベン

チマークを行った． 

【第一原理計算３：新基底関数法の開発】 

  第一原理バンド計算に基づき，低エネルギーのバンド

構造を再現する有効模型を構築するためには，最局在ワ

ニエ軌道法が一般的に用いられている．だが，最局在ワニ

エ軌道法には実用上の様々な問題がある．本研究では最

局在ワニエ軌道法よりも優れた手法として，マフィンティン

基底関数を応用した新手法を開発した．マフィンティン基

底自体は原子局在性の高い第一原理基底関数であるため

有効模型へのマッピングがスムーズ行える一方，平面波な

どに代表される電子運動の遍歴的自由度の記述に難があ

る．そこで，ハイブリッド基底関数法を利用してその効果を

効率よく取り込む新アルゴリズムを考案し実装した． 

 

３． 結果 

【厳密対角化法を用いた手法開発と量子計算への応用】 

量子スピン系の有限温度物性の計算については、適当

な大きさのリング交換相互作用が入ると、比熱に特徴的な２

ピーク構造が現れることがわかった。少数量子スピン系の

特定の縮約密度行列と熱的密度行列との定量的な比較は、

2 つの密度行列のフィデリティやそれぞれの密度行列にお

ける物理量の計算により行い、類似点と相違点を明らかに

した。量子古典ハイブリッド計算のシミュレーションでは、

VQE の試行波動関数構築の段階で破れた量子系の対称

性 を 、 射 影 演 算 子 を 用 い て 回 復 す る 方 法

（symmetry-adapted VQE）の提案や、ハミルトニアンの

べき乗を近似的に計算する方法の提案を行なった。 

【テンソルネットワーク法の開発と応用】 

フラストレート量子スピン鎖に現れる対称性に守られたト

ポロジカル相転移の同定に成功した［7、8］。また、正方格

子上の正多面体模型（20 自由度模型）に非自明な臨界性

が現れること数値的に示すことに成功した［9］。 

【大規模並列密度行列繰り込み群法の高度化】 

本研究開発において導入された必要最小限の記憶容量、

およびディスク I/O での大規模並列 DMRG 法プログラムの

バックアップ・リスタート機能は大規模並列計算においても

正常に機能することが確認された。本 DMRG 法プログラム

は長時間の計算を必要とする量子多体系の実時間シミュレ

ーション、また基底状態のより詳細な解析に応用され、その

研究成果を論文、また学会において発表した。 

【第一原理計算１：ニッケル酸化物超伝導の圧力効果】 

多体効果によって得られた結果から，圧力効果によって

ニッケル超伝導体の超伝導転移温度が上昇すると結論付

けた．また，圧力下の電子状態の解析から，格子定数が短

縮することでバンド幅が増大し，且つその場合でも電子間

相互作用はほぼ一定である事が判明した．その結果，超伝

導引力が維持されつつ電子運動のダンピングが抑制され，

超伝導に有利に働く事が分かった．また，f 電子の第一原

理的取り扱い依存性については，(1)コア的に扱う場合は d

電子間に働く電子間相互作用の値を増加させ，(2)遍歴的

に扱う場合は相互作用を減少させる，という傾向を見出し

た． 

【第一原理計算２：バーテックス補正の計算】 

  NaCl などの複数のイオン結晶でバーテックス補正取り

込んだ場合の光学誘電率ε(∞)を計算した結果，実験結
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果を誤差 1%以内で再現することに成功した[業績リスト 1]．

これは QSGW 法にバーテックス補正を考慮することによっ

て，かなり正確に物質の電子状態を計算できる可能性を示

唆する．また，LDA にも同様の方法を適用したが，その場

合はバーテックス補正の追加によってむしろ精度が低下す

る事も明らかになった． 

【第一原理計算３：新基底関数法の開発】 

 新手法についてシリコン結晶及びシリコン酸化物結晶を

用いてベンチマークを行った．シリコン結晶の場合は spd 軌

道を考慮した 9 軌道模型を構築し，低エネルギー領域のバ

ンド構造を 0.02eV 程度の精度で再現できることを確認した．

次にシリコン酸化物でもベンチマークを行った．この場合は

結晶中の大きな空亡領域に仮想的なマフィンティン基底を

考慮する必要があることが分かった． 

 

４． まとめ 

 本年度は、厳密対角化法を用いた量子計算機の利用方

法やテンソルネットワーク法を主体とする種々の数値計算

手法の開発及び高度化を行なった。特に、量子計算機に

関する研究では、現在量子計算機の有効活用方法として

注目度の高い Variational Quantum Algorithm（VQA）

の精度を向上させるものや、知見、及び、変分原理を用い

ない新たな研究の方向性を提示した。他方、テンソルネット

ワーク法については大規模並列計算機上でのさらなる高度

化を行い、パフォーマンスの向上に努めた。さらに、現実物

質を調べるための新しい方法論の開発を行った。 

 

５． 今後の計画・展望 

 巨大 IT 企業などの参入により、量子計算機実機の開発

が急ピッチで進められているが、現在利用可能な量子計算

機 は 量 子 誤 り 耐 性 を 持 た な い 、 い わ ゆ る 、 Noisy 

Intermediate-Scale Quantum（NISQ）デバイスと呼ばれ

るものである。こうした NISQ デバイス上でも有用な量子計

算機の有効利用方法の探索は、極めて重要な課題である。

また、現在利用可能な量子計算機は限られており、本研究

のような数値計算を主体とする研究が極めて重要な位置を

占めている。従って、本研究課題で開発した計算手法や知

見は、今後、さらに多くの応用研究が進める上で有益であ

り、更なる進展が期待できる。 
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