
量子モンテカルロ法

２００３年７月 千葉大学

川島 直輝 （東京都立大学）



§１ 大自由度積分とモンテカルロ法

■■■■ 分配関数分配関数分配関数分配関数はははは状態数状態数状態数状態数がががが多多多多すぎてまともにはすぎてまともにはすぎてまともにはすぎてまともには計算不可能計算不可能計算不可能計算不可能

■■■■ ただしただしただしただし，，，， self-averaging はははは期待期待期待期待してもよいしてもよいしてもよいしてもよい

■■■■ つまりつまりつまりつまり，，，，瞬間値瞬間値瞬間値瞬間値でだいたいあっているでだいたいあっているでだいたいあっているでだいたいあっている

■■■■ 平衡分布平衡分布平衡分布平衡分布

にににに従従従従ってってってって状態状態状態状態をををを選選選選びびびび出出出出さないといけないさないといけないさないといけないさないといけない

■■■■ rejection 法法法法はははは大自由度問題大自由度問題大自由度問題大自由度問題ではうまくいかないではうまくいかないではうまくいかないではうまくいかない
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§２ マルコフ鎖とメトロポリス法

■■■■ マルコフマルコフマルコフマルコフ過程過程過程過程

■■■■ 遷移行列遷移行列遷移行列遷移行列

■■■■ 詳細詳細詳細詳細つりあいつりあいつりあいつりあい

■■■■ エルゴードエルゴードエルゴードエルゴード性性性性

■■■■ 収束性収束性収束性収束性
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§３ イジングモデル

■■■■ イジングモデルイジングモデルイジングモデルイジングモデル

■■■■ single-spin-flip 遷移行列遷移行列遷移行列遷移行列

■■■■ 臨界緩和臨界緩和臨界緩和臨界緩和のののの問題問題問題問題ありありありあり
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§４ Swednsen-Wang アルゴリズム

■■■■ 相関長程度相関長程度相関長程度相関長程度のののの範囲範囲範囲範囲をいっぺんにをいっぺんにをいっぺんにをいっぺんに更新更新更新更新できればよいできればよいできればよいできればよい

■■■■ Fortuin-Kasteleyn表示表示表示表示

■■■■ Swendsen-Wang アルゴリズムアルゴリズムアルゴリズムアルゴリズム

１１１１回回回回のののの遷移遷移遷移遷移をををを２２２２つのつのつのつのステップステップステップステップでででで実現実現実現実現

１１１１）））） ＳＳＳＳにににに対対対対してしてしてしてＧＧＧＧをををを確率確率確率確率 でででで発生発生発生発生．．．．

２２２２）））） ＧＧＧＧにににに対対対対してしてしてしてＳＳＳＳをををを確率確率確率確率 でででで発生発生発生発生．．．．
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§５－１ 経路積分と量子モンテカルロ

■■■■ 量子系量子系量子系量子系のののの分配関数分配関数分配関数分配関数のののの経路積分表示経路積分表示経路積分表示経路積分表示
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§５－２ 経路積分と量子モンテカルロ

■■■■ 局所的状態更新局所的状態更新局所的状態更新局所的状態更新

問題点問題点問題点問題点：：：：

（（（（１１１１））））離散化誤差離散化誤差離散化誤差離散化誤差

（（（（２２２２））））遅遅遅遅いいいい緩和緩和緩和緩和

（（（（臨界緩和臨界緩和臨界緩和臨界緩和，，，，

ギャップレスギャップレスギャップレスギャップレス相相相相，，，，

小小小小さいさいさいさい離散化幅離散化幅離散化幅離散化幅，，，，などなどなどなど））））

（（（（３３３３））））人為的保存量人為的保存量人為的保存量人為的保存量

（（（（全磁化全磁化全磁化全磁化，，，，全全全全ワインディングワインディングワインディングワインディング数数数数，，，，などなどなどなど））））

（（（（４４４４））））非対角非対角非対角非対角グリーングリーングリーングリーン関数関数関数関数

（（（（５５５５））））負符号問題負符号問題負符号問題負符号問題



§６－１ クラスタによる更新

経路積分表示上のクラスタアルゴリズム

グラフの

基本構成要素

（反強磁性

ハイゼンベルク

モデルの場合）

Evertz-Lana-Marcu 1993



§６－２ クラスタによる更新
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とととと書書書書けるときのけるときのけるときのけるときの状態更新状態更新状態更新状態更新：：：：１１１１．．．．各各各各バーテックスバーテックスバーテックスバーテックスにににに対対対対してしてしてして，，，，確率確率確率確率ででででグラフグラフグラフグラフをををを割割割割りりりり当当当当てるてるてるてる．．．．２２２２．．．．各各各各クラスタクラスタクラスタクラスタをををを確率確率確率確率でででで反転反転反転反転するするするする．．．．（（（（とくにとくにとくにとくに，，，， とととと書書書書けるときにはけるときにはけるときにはけるときには確率確率確率確率１１１１／／／／２２２２でででで反転反転反転反転．）．）．）．）
( ) ( )vvv SwGSw ,

( ) ( ) ( )( ) ) (  ,,, 態はクラスタ反転後の状SGSWGSWGSW ′′+′
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§７ S>1/2 の場合
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§８－１ 連続虚数時間極限

No need for Trotter extrapolation



§８－２ 連続虚数時間極限

( ) ( ) ( )∑
−

+=−≡
trivialnonG

vv
I
v

I
v

F
vv

v

I
v

F
v

GSuuHSu
:

,0 , ψψδψψψ

とととと書書書書けるときのけるときのけるときのけるときの状態更新状態更新状態更新状態更新：：：：１１１１．．．．確率密度確率密度確率密度確率密度 でででで全区間全区間全区間全区間にににに非自明非自明非自明非自明グラフグラフグラフグラフをををを割割割割りりりり当当当当てるてるてるてる．．．．２２２２．．．．確率確率確率確率 でででで全全全全キンクキンクキンクキンクにににに非自明非自明非自明非自明グラフグラフグラフグラフをををを割割割割りりりり当当当当てるてるてるてる．．．．３３３３．．．．非自明非自明非自明非自明グラフグラフグラフグラフ同士同士同士同士をををを縦線縦線縦線縦線でつないででつないででつないででつないでループループループループをつくるをつくるをつくるをつくる．．．．３３３３．．．．確率確率確率確率でででで各各各各クラスタクラスタクラスタクラスタをををを反転反転反転反転．．．．ただしただしただしただし，，，，特特特特にににに，，，， のときにはのときにはのときにはのときには確率確率確率確率１１１１／／／／２２２２でででで反転反転反転反転．．．．
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§９ 物理量の測定
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§１０ グラフで定義される測定量
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§１１ 負符号問題が解決される場合

１１１１成分成分成分成分フェルミフェルミフェルミフェルミ粒子系粒子系粒子系粒子系ではではではでは負符号問題負符号問題負符号問題負符号問題をををを解消解消解消解消できるできるできるできる！！！！

Meron アルゴリズムアルゴリズムアルゴリズムアルゴリズムがうまくいくがうまくいくがうまくいくがうまくいく条件条件条件条件：：：：１１１１））））符号符号符号符号ががががループループループループ符号符号符号符号のののの積積積積にににに因子化因子化因子化因子化できるできるできるできる．．．．２２２２））））メロンメロンメロンメロンのののの含含含含まれたまれたまれたまれたグラフグラフグラフグラフはははは分配関数分配関数分配関数分配関数にににに寄与寄与寄与寄与しないしないしないしない．．．．３３３３））））メロンメロンメロンメロンをををを含含含含まないまないまないまないグラフグラフグラフグラフはははは分配関数分配関数分配関数分配関数にににに正正正正のののの寄与寄与寄与寄与をするをするをするをする．．．．
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§１２－１ Syljuasen-Sandvik アルゴリズム

Syljuasen-Sandvik 2002
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バーテックス密度：

ワーム散乱確率：



§１２－２ Syljuasen-Sandvik アルゴリズム



§１２－３ Syljuasen-Sandvik アルゴリズム

][     , 2 , 1             

,  (const)  ,    

 wormby the caused changespin  of magnitude the=±±=

−′′≡ ′′ Lε

ε mlHml
ml

ml
W

( ) ( )
( )ΣW

ΣΣ,W
  ΣΣP

ml

ml
Wlm

′
=′





=

 
   :                                    

     :                                    ρ

( )
( ) ( )

( ) ( )  ,,  :                           

,  :                           

 ,  :                           

 

ΣΣWΣΣW

ΣΣWΣW

ΣΣW Σ
′=′

′=

′

∑
′ ΣΣ ΣΣΣ

′′

′

 of inverse : 

 of inverse : 

scattering of state final  the: 

Solution is not unique

Weight：

Extended Weight

Weight Equation

Detailed Balance

Vertex Density

Scattering Prob.



§１３－１ 粗視化アルゴリズム

我々の戦略：

１．スピン分割表示でアルゴリズムをつくる（簡単）．

２．そのアルゴリズムを「粗視化」してスピン分割しない

アルゴリズムをつくる．

Harada-Kawashima 2002



§１３－２ 粗視化アルゴリズム
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１．ランダムに場所を選んでボーズ粒子を作るワームをおく．２．もしワームが粒子数を増やすタイプならポアソン課程で散乱させる．散乱頻度はもしワームが粒子数を減らすタイプならキンクでのみ散乱させる．散乱確率は３．ワームがもとの場所に戻ってきたときには確率 で消滅させる．消滅しない場合はそのまま通過．４．２と３をワームが消滅するまで繰り返す．

§１４ ボーズ粒子系のアルゴリズム
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§１５－１ まとめと未解決の問題

量子量子量子量子モンテカルロモンテカルロモンテカルロモンテカルロ法法法法はどういうときにはどういうときにはどういうときにはどういうときに使使使使うかうかうかうか？？？？



§１５－２ まとめと未解決の問題

１０１０１０１０年前年前年前年前とくらべてとくらべてとくらべてとくらべて進進進進んだことんだことんだことんだこと：：：：

● 虚数時間の離散化が必要なくなった

● 場合によっては臨界緩和が抑えられるようになった

● グランドカノニカル平均やワインディング数が計算できる

ようになった

● 非対角グリーン関数が効率的に計算できるようになった

● 負符号問題が解決できる例が見つかった

● 磁場のかかった任意の大きさのスピンのＸＹＺモデル

に大して統一的なアルゴリズムができた．（多くの場合

バウンス確率が０．）

● ボーズ系に対する非局所アルゴリズムができた．

○ 拡張アンサンブル法との組み合わせ



§１５－３ まとめと未解決の問題

まだできていないことまだできていないことまだできていないことまだできていないこと：：：：

■ 結晶場異方性の存在する場合

■ イジング的ＸＸＺモデルの場合もカバーする一般化

■ 負符号問題の解決（そもそも一般解はあるのか？）


