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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 

 強相関電子系は電子間の強いクーロン相互作用により独

自の集団的量子効果を示す。このような強相関電子系の取

り扱いは、平均場近似の基づく解析的理論の適用は困難

であり、数値計算による研究が重要であると考えられている。

また、このような強相関電子系の数値的取り扱いは個々の

電子の自由度を独立に取り扱うことは困難であり、電子の

多体問題としての取り扱いが必要とされる。したがって、系

の自由度は系のサイズに対して指数関数的に増加する。

そのため、数値的厳密な取り扱いにおける取り扱い可能な

系のサイズは非常に限定される。特に、強相関電子系の研

究において系のサイズによらない普遍的な性質を明らかに

する立場からは数値的厳密な取り扱いによる計算結果の

みでは不十分な場合がある。このような強相関電子系を数

値劇厳密な手法で取り扱い可能な系のサイズを超えて取り

扱うことが可能な代表的な手法としては、量子モンテカルロ

法や密度行列繰り込み群法が挙げられる。ただし、量子モ

ンテカルロ法は対象とする系に幾何学的フラストレーション

が含まれる場合にいわゆる負符号問題が発生するため、実

際に取り扱いが可能な系は限定されること、また、密度行列

繰り込み群法は一次元的な電子構造を持つ系に対しては

非常に強力な手法である一方、多次元系に対する適用に

おいては、その高精度計算のために必要とされる計算コス

トが非常に大きくなるなどの困難が存在する。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

の二次元強相関系への適用は十分現実的なものとなって

いる。特に、幾何学的フラストレーションを含む二次元強相

関系の中には、量子スピン液体状態を始めとした新奇量子

相の出現など大きな注目を集めるものが数多く存在するた

め、このような密度行列繰り込み群法の二次元強相関系へ

の適用は十分意義のあるものであると考えられる。そこで、

本研究では密度行列繰り込み群法による二次元強相関系

への適用するために必要なプログラムの開発、特に高度に

大規模並列化されたプログラムの研究開発を行う。さらに、

SPring-8 等の大規模実験施設を始めとした実験結果との

連携の立場から、強相関電子系の量子ダイナミクスの理論

的・数値的研究は非常に重要であると考えられる。密度行

列繰り込み群法は、励起ダイナミクスを取り扱う動的密度行

列繰り込み群法として拡張されている。最新の大企保計算

機を利用した場合、二次元強相関量子系の動的密度行列

繰り込み群法による量子ダイナミクスの研究も十分可能で

あると考えられる。そこで、本研究では二次元強相関系に

適用可能な大規模並列密度行列繰り込み群法の開発も同

時に実施する。本研究を通じて開発された大規模並列密

度行列繰り込み群法のプログラムは、「京」、およびポスト

「京」(富岳)の重点課題を始めとした多くのプロジェクトでも

採用されており、その研究成果も報告している。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 密度行列繰り込み群法は数値繰り込みの手法であり、厳

密に取り扱い可能な小さな系を出発点に密度行列繰り込

み群法のアルゴリズムにより系を拡張する。その際、計算の

目的となる物理量に対応した状態のみを精密に取り扱うこ

とを考え、その状態を表現するために重要な任意の数の基

底で系を表現する。このような取り扱いにより、系のサイズに

対して指数関数的に増大する系の自由度を一定の範囲に

留めつつ目的の物理量の高精度計算を可能にする。密度

行列繰り込み群法の一次元系への適用では小さな計算コ

ストで数値的厳密な手法では困難な巨大な系の高精度計

算が可能である。しかしながら、密度行列繰り込み群法の

多次元強相関系への適用ではその精密計算に必要な基

底の数が非常に大きくなるため、その計算コストは非常に

巨大になる。この事情は、エンタングルメント・エントロピー

の面積則に対応する。密度行列繰り込み群法の多次元系

の適用として代表的なものとしては、一次元系と同様のア

ルゴリズムを採用し、研究対象の格子形状に対応した長距

離相互作用を導入することにより実行されるアルゴリズムが

知られており、本研究で開発する密度行列繰り込み群法で

もこれと同様のアルゴリズムを採用している。このような密度

行列繰り込み群法のアルゴリズムの特徴を考慮し、長距離

相互作用に対応する部分、相互作用を表現する演算子に

対応する行列に対し多次元の並列化を導入することで、二

次元強相関系を効率的に計算可能な大規模並列密度行
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列繰り込み群法プログラムを作成している。ここで開発した

大規模並列密度行列繰り込み群法のプログラムは、

HOKUSAI を始めとした大規模並列計算機上でその計算と

性能の確認を行っている。 

 

３． 結果 

 本年度はこれまでに開発した大規模並列密度行列繰り込

み群法に独自に開発した多次元系の計算も可能な時間依

存密度行列繰り込み群法を実装し、SPring-8 等の大規模

実験施設による計算結果と直接比較することが可能な計算

が可能になるよう拡張した。拡張されたプログラムは時間発

展に対する計算の場合においてもこれまでと同様の計算効

率を達成している。さらに、開発したプログラムをポスト「京」

重点課題や JST CREST を始めとした研究課題で利用し、

その研究成果を報告している。 

 

４． まとめ 

 近年の計算機科学の発展はその計算コストから一次元系

を中心に適用されてきた密度行列繰り込み群法の二次元

系 へ の 適 用 を 十 分 可 能 に し て い る 。 本 研 究 で は 、

HOKUSAI を始めとした大規模並列計算機で効率的な計

算が可能な大規模並列密度行列繰り込み群法の開発、さ

らにその量子ダイナミクス研究への適用が可能な手法の開

発とその実装を行っている。本年度の研究においては、特

に実時間ダイナミクスに焦点を当てその研究開発を行った。

開発されたプログラムは量子ダイナミクスを取り扱う多くのプ

ロジェクトで採用されその研究成果も報告している。 

 

５． 今後の計画・展望 

 今後の計画としては、これまでに開発した大規模並列密

度行列繰り込み群法プログラムをさらに発展させ、物性物

理分野のみではなく量子情報分野等、他分野でも有益な

プログラムへと拡張していくことが考えられる。さらに、「富

岳」の利用に向け、より高効率な大規模並列密度行列繰り

込み群法のアルゴリズムの開発が考えられる。 
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