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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 

 

  多数の目に見えない小さな粒子が量子力学の法則に

従って互いに相互作用しあう系を量子多体系という。電気

抵抗がゼロになる超伝導や、磁石として用いられる強磁性

は量子多体系が生み出す現象である。よって、量子多体系

の理解は、身近な物理現象の理解や新たなデバイスの開

発のためにも、重要な課題である。 

  量子多体系のハミルトニアンの固有状態の波動関数が

わかれば、系の性質を正確に記述できるが、それらを求め

ることは非常に困難である。量子多体系の全エネルギーを

与えるハミルトニアンは、自由度の数に対して指数関数的

に大きな次元の行列であり、その固有状態である基底状態

や励起状態も指数関数的に大きなサイズの次元のベクトル

となる。従って、非常に小さな系（自由度の数が数十個程

度）でない限り、一般には基底状態や励起状態の波動関

数を厳密に求めることはできない。 

  基底状態や励起状態の波動関数を高精度に記述する

という物性物理のグランドチャレンジ（素粒子・原子核・量子

化学とも共通する課題である）に挑むためには強力な数値

計算手法が必須である。実際、これまで様々な数値手法

（例えば変分モンテカルロ法、テンソルネットワーク手法）が

開発されてきた。近年、機械学習をこの難題に立ち向かう

ための新たな切り札として使う試みが始まっている。指数関

数的に大きなサイズのベクトルである多体波動関数の本質

的なパターンを機械学習により学習し、波動関数の次元よ

りもはるかに少ない数のパラメータで波動関数を精度よく近

似（次元圧縮）しようとするものである。 

  この新たな機械学習手法は、強い電子間の相互作用に

より絶縁化したモット絶縁体の基本模型である量子スピン

系から適用が始まり、その強力さが世界中の様々な研究に

より明らかになってきているが、これまでの研究のほとんど

は絶対零度の計算に終始していた。しかしながら、量子多

体系である実際の物質に対する実験は有限温度で行われ

るため、実験と直接比較できる量を計算するという意味でも、

有限温度の計算への拡張は喫緊の課題である。 

  本研究では、機械学習で用いられる深層ボルツマンマ

シン(Deep Boltzmann machine, 略して DBM,その構造は図

1)を用いて有限温度計算を可能にする新たなアルゴリズム

を開発し、比熱や感受率などの実験と直接比較可能な量

の計算を可能にすることを目的とする。 

 

 

 

図 1 : 深層ボルツマンマシン(DBM)の構造。物理自由度に

対応する可視層と補助自由度である二つの隠れ層からな

る。区別のため、二つの隠れ層を、隠れ層と深層と呼称す

る。 

 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 

  これまで絶対零度の計算に終始していた機械学習手法

を“purification”と組み合わせることによって、有限温度に

拡張する。“purification(純粋化)”とは、系の自由度
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に対して補助自由度を加えた拡張されたヒルベルト空間を

考えることによって、与えられた系の混合状態を、拡張され

た系の純粋状態として表すことを言う。 

  本手法では“purification”という概念に基づいて、DBM

によって無限温度混合状態を再現し、そこからハミルトニア

ンによる虚時間発展を行うことで有限温度計算を行う。虚時

間の逆数が温度に比例し、虚時間発展とともに各温度に対

する物理量が計算できる。 

  そのため、まず本手法では無限温度状態を表す必要が

あるが、DBM の可視層を系の自由度に、深層を拡張する補

助自由度と対応づけ、それらの間のエンタングルメントを隠

れ層によって取り込むことによって、DBM が表す拡張された

系の純粋状態が、元々の系の無限温度混合状態に対応す

ることを解析的に示すことができる。 

  この無限温度 DBM 状態からの虚時間発展は DBM のネ

ットワークを拡大しながら、そのパラメータを変化させていく

ことによって書き下せる[1]。そのようにして得られた DBM の

隠れ層の自由度と物理自由度をモンテカルロサンプリング

することで物理量の計算が行われる。モンテカルロサンプリ

ングしなければいけない隠れ層の自由度は系のサイズや

虚時間(温度の逆数)に比例する。 

 

 

３． 結果 

 

16 サイトの 1 次元横磁場イジング模型(周期境界条件)に対

して DBM を用いて有限温度計算を行った。まず、16 サイト

の補助自由度を用意し(系の自由度を DBM の可視層の自

由度、補助自由度を DBM の深層の自由度と同一視する)、

DBM の隠れ層を用いて可視層自由度と深層自由度をエン

タングルさせることによって、拡張された系の純粋状態とし

て、系の無限温度混合状態を表す。この無限温度状態を

表す DBM から出発し、虚時間発展を作用させ、各温度で

の物理量を計算した(図 2)。その結果、16 サイトの横磁場イ

ジング模型の各有限温度の厳密解の結果を再現すること

を確認できた。 

 

 

図 2 : 16 サイトの 1 次元横磁場イジング模型(周期境界条

件)に対する有限温度計算の結果。(a)エネルギー, (b)比熱, 

(c)感受率。Γは横磁場の強さ。エネルギーの単位はイジン

グ型スピン相互作用の値。DBM の結果(丸、上三角、下三

角)が、厳密解(実線)をよく再現する。 

 

 

４． まとめ 

 

“purification”という概念と組み合わせることによって、DBM

を用いた有限温度計算が可能であることを示した。有限温

度状態を DBM を用いて解析的に構築できるということは、

DBM の表現能力が非常に高いことを証明している。この手

法は DBM による新たな量子古典対応のフレームワークを

提供する。 

 

５． 今後の計画・展望 

 

DBM によって解析的に有限温度状態を表現できるという発

見は有限温度計算のさらなる開発を促進するものである。

ただし、本手法の弱点は他の量子古典対応手法と同様、

物理量計算の際のモンテカルロ法において負符号問題が

出る可能性がある点にある。今後は負符号問題を回避でき

る有限温度手法の開発に重点を置きたい。 
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