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角転送行列繰り込み群による
古典スピン系のスナップショット生成

1 はじめに
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上田幸治ヘ大谷両太?西尾幸暢， Andrej Gendiar，西野友年2

「スナップショット j とは熱平衡状態で起こるスピン配列の一つである.モンテカルロ法ではい

つも持っているスピン配列に対応する [1].

角転送行列繰り込み群(CTMRG)[5](密度行列繰り込み群(DMRG)[3，4]の一種)を使ってスナッ

プショットを得る方法を開発した [6].図 1は， 2次元イジング模型に対して得たスナップショット

の一例である.スナップショットの利点は r系の様子を直接見るJ ことを可能にすることである.

図 1:イジング模型のスナップショット. (α)T = 1.5Jjk < Tc，(b)T = 2.27Jjk之Tc，(c)T = 

3.0Jjk > Tc.ブロックスピン変数の自由度は m=40(後の記述を参照).J はイジング模型の相互

作用係数，ktまボルツマン定数を示す.

2 スナップショット生成

図1は大きな系の中心付近の小さな領域(Lx Lサイト)の 1つのスピン配列である.大きな L

に対しては，スピン配列は 2LxL個あって，これらのスピン配列から一つを選び出す作業は困難で、

ある.そこで、j つ 1つのスピンについて確率的に状態を決めて，最終的に 1つのスピン配列を得る

ことを行う.この作業を CTMRGによって行う.
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2.1 中心サイトのスピンの確率的な固定

「モンテカルロ法の新展開 3J

系の分配関数 Zは， Baxterの角転送行列 C(CTM)の4つの積で求まる [2].

z= 乞 C(~， v; σ)C(川;σ)C(1]，/1; σ)C(μ;σ) ，
e，ν，η，μ，σ 
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グラフ的には図 2で示す [5].ここで，ギリシャ文字乙川η，μは複数のスピン変数をまとめた「ブ

ロックスピン変数」を示す(図2参照).以降 rギリシャ文字」はプロックスピン変数とするいは

除く).
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図 2'分配関数のグラブ表示.(a)7 x 7の系の分配関数 lVは， 4つのスピンに囲まれた部分の

ボルツマンウェイトを示す.(b)角転送行列 (CT1，1)の4つの積のグラフ表示.複数のスピン変数

をまとめた「プロックスピン変数Jを四角で示す(ここでは 3つのスピンを含む).黒く塗りつぶし

たスピンは状態の和を取ったことを示す.

系が大きいときは，プロックスピン変数の状態数が莫大になるので計算が困難になる r繰り込

み変換J と組み合わせた計算手法である角転送行列繰り込み群 (CTMRG)[5]を用いると，十分大

きな系でも計算が可能となる.CTMRGではブロック変数の状態数を m に抑える.

CTMRGにより，十分大きな系の中心サイトのスピンσが上(下)向きとなる確率P(σ)が求まる.

P(σ)=玄 C(い;σ)C(川 ;σ)C(1]，/1;σ)C(バ;σ)/z，
e，ν，η，μ 

確率P(σ)に従って，スピン σの状態が確率的に固定できる.

1<γ司 :スヒ。ンσ上向き
P(σ=↑) <一'

> r， 下向き

ここで Tは一様乱数 [0，1)[7]である.

2.2 1列のスピンの確率的な固定

(2) 

(3) 

1列に並んだ L個のスピン (σ1，σ2，...，σL)の確率的な決定も CTMRGによってで、きる.図3に，

I列のスピンの確率のグラフ的表現を示した.この図で rpJはHRTM(Halιrowtransfer matrix) 
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図 3:系の中心付近における 1列のスピン列に対応する確率のグラフ表示.CはCTM、PはHRl¥'IT

を示す.塗りつぶしていないスピンは状態の和を取っていないことを示す.

であり，転送行列Tを半分に分けたものである.

'1'(η，σ，c;ησ'，C') = P(η，σ，〆，イ)P(C'，σ'，a，c)，

スピンを左から順に一つずつ確率的に固定する.左端のスピン σ1の確率P(σr)は

2ご{と}，{η}乞σぃ σLL TIと/'1iR 
P(σd= ー (5)

L{と}，{η}乞σ1凡…，σLLIlt;11ZR 

である(図4(a)参照).ここで，プロックスピン変数{と}=(6，6，...，ごL)，{η} = (η1， TJ2ぃ・・，ηL)を

(4) 
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図 4:確率のグラフ表示.(a)確率P(σ1)'(b)確率P(σ2)'x印は回定されたスピン変数を示す.

まとめて表示した.また，Ti = T(ηi，σれふ;η'i+l，σi+l，Ci+l)であり ，L，Rは

L=玄C(η1，μ;σr)C(バ1;σJ)， (6) 
μ 

R=玄C(とμ;σが (ν，ημ仏 (7) 
ν 

である.確率P(σ1)を使って，式 (3)に従って，スピンσ1を確率的に固定する.固定された状態を

「δlJ で表す.以下では r上パ」付きのスピン変数J は確率的に固定されたものとする.

次に，右隣のスピン σ2を考える.確率P(σ2)は，

2....{と}，{η}乞σ1向山σLd(σ1， aJ)L TIと111iR 
P(σ2) = 

乞{e}，{η}乞σ1，0"2凡…，σLd(σ1，a1)L TIと/TiR
(8) 

-390-



「モンテカルロ法の新展開3J

である(図 4(b)も参照).この確率は，スピン σ1が固定されたことを反映している.スピンのの状

態の固定も，スピン σ1の時と同様にして，確率P(σ2)と式 (3)から固定した状態むを求める.

以降，同様にして， σ3から σLまで順に確率的に状態を固定する.こうして求まったスピン配列

(0"1，0"2，..' ，O"L)は，スナップショットを得る領域 (Lx L)の中の 1列のスピン配列が求まったこと

に対応する.さらに， 2列目， 3列目のスピンに対しても同様に求めることでスナップショットを得

る [6].

3 検証

イジング模型のスナップショットから対相関関数の平均値を見積もり， CTMRGによる値と一致

することを確かめる.結果は図5に示す.CTMRGとスナップショットによる値が確かに一致した.
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図 5:対相関関数の平均値の温度変化.スナップショットと CTMRGから得た結果の比較.1はイ

ジングの相互作用係数，kはボルツマン定数を示す.m = 40.スナップショットからの計算には 3

1000 x 999個のサン'フ。ルで、平均をした.

4 まとめ

角転送行列繰り込み群によって，古典スピン模型の熱平衡状態のスピン配列の 1っとしてのスナッ

プショットを得る方法を解説した.今回述べた方法で得たスナップショットは以下の特徴がある.

• CTMRGが扱える系に対しては付加的に得ることができる.

-同じ条件(系の温度など)で， 2枚以上のスナップショットを得た場合，それら同士は無相関で

ある.(これはモンテカルロ法と異なる).
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