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概要： 低次元強相関電子系の有限温度における量子現象を明らかにするための数値的アプローチと

して、密度行列繰り込み群法による新しい計算手法を提案する。本手法は、与えられた温度に対応す

る状態を直交多項式展開法により直接算出することで、シンプルかつ効率的な密度行列繰り込み群法

を可能にする。また、物理量の期待値についてサンプル平均を実行することにより、様々な物理量の

算出に適用可能である。本手法は、特にこれまでの密度行列繰り込み群法で困難の生じた低温領域で

の計算に対して高精度かつ効率的な適用が可能である。 
 
1  はじめに 2  計算手法 

本手法では、DMRG 法のターゲット状態を次

の線形結合
/ 2n

n
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ナノスケールの電子系では、電子間に働くクー

ロン相互作用が強いため、電子相関の効果が重要

となる。この強相関効果のため、電子の持つ内部

自由度が独自の集団的量子効果を生み出す。1 次

元的な電子構造を持つ 1 次元 Mott 絶縁体は、巨

大な非線形光学応答と超高速な緩和現象を示す。

これは、1 次元 Mott 絶縁体が光による新しいスイ

ッチング素子としての可能性を秘めた物質である

ことを示している。したがって、この特異な量子

現象を明らかにすることが大いに期待される。 

n∑ とする。ここで、 n は

ハミルトニアンのｎ番目の固有状態、 nε は対応す

る固有値、β は逆温度である。このターゲット状

態の内積は分配関数を与えるため、有限温度の物

理量を計算する目的に対して適当であると考えら

れる。ところで、このターゲット状態の算出には

すべての固有状態が必要である。しかし、各固有

状態を算出することは現実的であるとはいえない。 
1次元Mott絶縁体の様な低次元強相関電子系に

対しては、White によって提案された密度行列繰

り込み群（DMRG）法[1]が威力を発揮する。DMRG
法は、系を任意のサイズまで広げていく数値繰り

込み群法の一種であり、系を表現する行列の次元

より小さい任意の打ち切りの次元 m での最適なタ

ーゲット状態の表現を与える。さらに、系に環境

の効果を取り込み、系を広げたときに残る有限サ

イズの系の影響を効果的に打ち消す。DMRG法は、

絶対零度における物理量の計算に適用され、大き

な成果を上げた。また、DMRG 法は Hallberg に

よって動的な物理量の計算手法として拡張されて

いる[2]。さらに、DMRG 法による有限温度での

効果的な計算手法の開発もすでに行われている。

しかし、これまでの有限温度 DMRG 法は低温領

域の計算、または複雑な体系への適用において困

難が生じた。そこで、低温領域を高精度かつ簡潔

に計算可能な手法の開発が望まれる。さらに、上

述の特異な現象を明らかにする目的から動的な物

理量の計算も可能な計算手法の開発が望まれる。 

そこで、本研究では各固有状態を算出するので

はなく、直交多項式展開法[3]を適用してターゲッ

ト状態を直接算出することを試みた。この手法は、

計算時間が行列のサイズに比例するオーダーＮの

方法であり、ターゲット状態を効率的に算出する

ことが可能である。また、この計算は巨大な行列

とベクトルの積で構成される。しかし、並列化を

適用し行列とベクトルの配列を分割することで計

算を実行する。ところで、このターゲット状態は

ハミルトニアンの固有状態の線形結合である。し

たがって、ハミルトニアンと非可換な物理量 の

算 出 を 、 こ の タ ー ゲ ッ ト 状 態 か ら
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素に対応する項が現れる。したがって、このまま

ではターゲット状態からハミルトニアンと非可換

な物理量の期待値を算出できない。そこで、本手

法では物理量の期待値についてランダムサンプリ

ングと平均操作を行う[4]。これにより非対角項は

打ち消され、様々な物理量の算出が可能となる。

この平均操作の手法は、完全並列化が可能なアル



ゴリズムであり、大規模並列化によって大幅な計

算効率の向上が期待される。 
さらに、本手法の動的な物理量への拡張を考え

る。絶対零度における動的な物理量を計算では、

基底状態と対象とする物理量に付随する励起状態

のマルチターゲットで実行される。そこで本手法

では絶対零度における基底状態の部分を上述のタ

ーゲット状態に置き換えることで、有限温度にお

ける動的な物理量の計算を可能にした[4]。 
 

3  計算例と有効性 
本研究では、1 次元鎖のハバードモデルに本手

法を適用し、その有効性を検証した。ハバードモ

デルは、固体中の伝導電子を記述する基本的なモ

デルであり、サイト間の電子の飛び移り積分 tと、

同一サイトに２つの電子が入ったときのクーロン

相互作用 U で与えられる。クーロン相互作用が原

因で絶縁体になる物質が Mott 絶縁体である。下

図に、1 サイトあたりの電子数を 1、サイト数 Ns=8, 
U/t=10, m=50 とした光学吸収スペクトルに対応す

る動的な電流-電流相関関数 ( )jχ ω の計算結果を

示す(京都大学学術メディアセンターFat-node サ

ブシステム、8 コアで実行)。破線は温度 T=0.1t で

の計算結果である。この結果は、直接対角化で算

出した厳密解と完全に一致している。また実線は

T=2t における計算結果で、点線は対応する厳密解

を示している。ここでは、厳密解との誤差が確認

できる。これは、DMRG 法の打ち切り m による

誤差であり、m を大きくすることで解消される。

したがって、本手法は高い温度に対して大きな m
が必要である。この m は、ハミルトニアンの次元

が m2のオーダーで与えられることから、本手法が

必要とする計算資源に対して最も影響を与えるパ

ラメータである。一方低温側に対しては、より小

さな m で精密な計算が可能である。これは、本手

法が低温で効率的な計算が可能であることを示し

ている。したがって、これまでの有限温度 DMRG
法では計算が困難であった低温において、本手法

が有効であると考えられる。 
ところで、必要とする計算資源に最も影響を与

える m であるが、より大きな系に対しては、より

大きな m が必要である。特に、マルチターゲット

で実行される動的な物理量の計算では、その要求

は大きいと予想される。したがって、本研究の目

的である 1 次元 Mott 絶縁体の特異な量子現象の

解明には、巨大な m の値が必要であると考えられ

る。そこで、次世代スパコンの活用が期待される。 
 
4  まとめ 

本手法は、低次元強相関電子系の有限温度にお

ける量子現象を明らかにするために開発された。

ボルツマン分布に従ったターゲット状態の算出に

対して直交多項式展開法を用いることで効率的な

アルゴリズムを実現した。本手法は、物理量の計

算でランダムサンプリングを導入することにより、

様々な物理量の算出を可能とした。さらに、本手

法は動的な物理量の計算に対して拡張された。計

算例より、低温側では高温側に比べ少ない計算量

で精密な結果を再現できることが確認された。本

手法は、他の有限温度 DMRG 法と比較して低温側

で優れた性能を発揮する。また、簡潔なアルゴリ

ズムのため、様々な問題に対する応用が可能であ

る。本手法を適用することで有限温度における 1
次元 Mott 絶縁体の量子現象が解明され、光による

新しいスイッチング素子の実現が期待される。 
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