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強相関電子系の ための 新 しい 計算手法

　 一一一 経路積分繰 り込み群法一一 一
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強相 関電子系 をシ ミ ュ レ ー トする計算手法 は い くつ か知 られて い る 。 補助場量 子モ ン テ カ

ル ロ 法は現在の と こ ろ空 間 2 次元 以上 の ハ バ ー ド模型の よ うな理論模型 に対 して 最 も高

い 精度の 結果 を与える 手法 とな っ て い て 、 最適化試行関数 を用 い た計算結果 は、キ ャ リア

ドー プされ たモ ッ ト絶縁体の 性質を解明するの に 貢献 して い る 。 しか しなが ら、方法論上 、

場合 に よ っ て負符号 問題 の 困難が あるこ とが 知 られ て い て 、万能で は ない 。 ル
ー

プアル ゴ

リズ ム な どの 量子モ ンテ カ ル ロ 手法 も負符号の 困難を克服で きて い ない
。 また密度行列繰

り込 み 群 の 方法は形状が 1 次元 的な系に対 して は 強力で あ り、 精度の 高い 計算が 可能で あ

る が 、

一
方空間次元 2 次元以上の場合や 開放端境界条件で ない 場合に は、満足な結果 を出

す こ とが で きな い と い う困難 を抱 えて い る 。

我々 は、 2 次元以上の 系や任意の 形状で 使 えて 、負符 号問題の 困難 の ない 新た な方法 を開

発 し応用 を進め た ［1］。 この 方法で は最適化され た基底状態波動関数が数値的に 求め られ

た ヒ ル ベ ル ト部分空 間の 基底の 線形結合 と して与 え られ る 。
こ の 部分空間の 基底は 、計算

機の 能力で 許 され る 範囲内で ヒ ル ベ ル ト空 間の 次元 L を制限 しなが ら 、 数値的 に選ば れ る 。

経路積分で 繰 り込み の 操作を繰 り返 しなが ら、 高エ ネル ギ
ー
状態 を捨 て 、低 エ ネル ギ ー状

態へ 射影 を進め る こ とに よ っ て よ り良い 基底状態 へ の 近似が得 られ る 。 我々 の 繰 り込 み操

作で は 、 基底の 選択 だけ で な く、 その
一

次結合の 係数 も最適化 され る
。

こ の 方法の特徴 は以 下の 点 に まとめ られ る 。
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（1）　 ヒ ル ベ ル ト空 間の次元 を計算機 の 能力で 扱 える 範囲に制限 し、そ の 制限 され た 部

　　 分 空間内で基底状態 を近似す る最良の 変分波動関数を数値的 に求め る の で 変分原理

　　 を満た しか つ 波動関数の 形が 具体的 に与 えられ る 。 こ の ため 負符号問題 の 困難 は な

　 　 い o

（2 ） ハ ー トリー
フ ォ ッ ク近似 な どの 変分法の 系統的 な改良 とい う性格 を持 つ 。

（3 ） 経路積分 を行 い なが ら、エ ネル ギ ー
の 高い 状態 を捨て

、 低エ ネル ギ
ー
状態へ 順次

　　 射影 して い くため繰 り込み群 と して の性格 を持 つ
。

また よ り精 度の 高い 基 底状態 を得る ため に 、 有 限の L で 得 られ た結果 を L 無限大に外挿す

る手法 も開発 してい る 。 基底状態は有限の L で 得 られ た結果 を、計算で 得 られ る エ ネル ギ

ー
の 分散を横軸に と っ て外挿する こ とに よ っ て L 無限大へ の 外挿が行な われ る 、こ れ は正

しい 基底状態で はエ ネル ギ
ー

分散がゼ ロ であ り 、 そ こ か らの ずれ は エ ネル ギー
分散に対 し

て線形 に依存す る こ と を利用 して い る
。

バ バ ー ド模型に 応用 した 結果 、 負符号 問題 の ない バ バ ー ド模型 の 場 合に 、量子 モ ン テ カル

ロ 計算の 計算精度 と同程度かそれ を上 回 り、負符号問題 の ある場合 には 、従来の 手法で は

全 く計算で きなか っ た場合に も応用 で きる こ とが わか っ た 。 例 えば、バ バ ー ド模型で 、 ト

ラ ン ス フ ァ
ーt ＝ 1 、 オ ンサ イ トの 斥力相互作用 U＝4 の 場合 、 得 られ る エ ネル ギ

ーは 、 6

＊ 6 の 周 期格 子 で 電子数が 34 の とき、

−O．　9283 （量 子モ ン テ カル ロ 計算で の 結 果 は一

〇．925＋−O．003）、 8 ＊ 8 の 周期格子で 電子数が 62 の とき、
−0，9031 （量子モ ンテ カ ル ロ 計

算で の結果 は一〇．902＋
−O，　004）、 10 ＊ 10 の周期格子 で 電子数が 100 の と き、−0，8646 （量

子モ ン テ カ ル ロ 計算で の 結果 は一〇．　867＋−O．　003）な どとな っ て い る 。

今後、最適化をよ り良 く進め るため に 、 繰 り込 み の 過程で生 じる 、 準安定状態へ の 凍結 を

避ける た め に
、

ラ ン ダ ム 系で 用 い られて い る 遅い 緩和を避ける ため の 手法、 例 えば多重ア
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ンサ ン ブル 法、交換 ア ンサ ンブ ル法 などの 手法 との 組み 合わせ は興味深 い 課題で ある 。

こ の経路積分繰 り込み 群法 を用 い て 、今後フ ラ ス トレ
ー

シ ョ ン の ある場合 な ど従来の 方法

で 扱 えなか っ た量子系へ の 応用が進 む と期待 され る 。

［1］　M．　Imada　and 　T、　Kashima： J．　Phys．　Soc．　JPr1，　69（2000）　2723．
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