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｢拡張アンサンブル｣セッションのまとめと展望

統計数理研究所 伊庭華人 1

｢まとめと展望｣のための時間はあまりなかったが,以下の話題について簡単に触れた 【1].

1 3つの手法の比較

現在のところ,ExchangeMonteCarlo(交換法,Metropolis-CoupledChain)[2,3,4,51,

SimulatedTemperillg【6】(ExpandedEnsemble【7】),MulticanonicalMonteCarlo【8]の3

つのアルゴリズム,あるいは,インプ リメン トの形式が提案されているが,それぞれ得手

不得手があるはずである.これらは,ちょっとした工夫の有無によって違ってくるし,簡

単に最終的な判断をするわけにはいかないが,仮に現状のまとめをしておくのは有意義だ

と思 う.いくつかの項目について表にまとめたものを次に示す.

Subjects Com- EXcllange Simulated 1,1ulticanonical

1次転移 1 × × ○
｢指数分布族｣でない場合 2 ○ ○ ×

独立レプリカ間の重なり 3 ○ × ×

学習 4 ○ ? ?

1.1次転移

温度を変えたとき1次転移を示す系 (例 :多色のポッツ模型)に有効なのはマルチカ

ノニカル法だけである.ほかの方法は,カノニカル分布から拡張アンサンブルを組み

立てるので,温度方向の拡張を考える限 り【9],拡張アンサンブルのカバーするエネル

ギーの範囲にギャップができて しまい,アルゴリズムはうまく働かないことが予想さ

れる.

2.｢指数型分布族｣でない場合

逆に,マルチカノニカル法は,温度/エネルギー方向以外のパラメータについて拡張す

る場合に難点を示すことがある.具体的には
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のような ｢指数型分布族｣(A-tAL)がパラメータ)に対しては,

･(AL)の異なる分布の直積を考える (多次元)交換法

･(AL)の異なる分布を混合する (多次元)SimulatedTempering

･tfl(x))についての (多次元)マルチカノニカル法

の3つとも使えるが,一般の分布族 PA(a,)についてはマルチカノニカル法はそのまま

では使えない.これは,たとえば,コーシー分布

pA(LT)-三東宝

を考えてみればわかる.

(2)

3.独立レプリカ間の重なり

ランダム系の研究では2つの独立サンプルの間の重なり･距離の分布が欲 しいことが

しばしば起こる.最も簡単にこの目的を達成できるのは交換法である.2つの交換モ

ンテカルロ法を独立に走らせて,対応する温度 (一般にはパラメータ)のサンプ ルの

重なり･距離の分布を求めればよい.SimulatedTemperingやマルチカノニカル法では

2つのシミュレーションを独立に走らせると,それぞれが温度軸 ･エネルギー軸上を勝

手にランダムウオークするので,各時点で両者の重なり･距離を計算しても偶然に温度

やエネルギーが一致する (近い値)を取る場合を除いて有効なサンプルが得られない.

SimulatedTemperingでは2つの系を一体化したものをひとつの系とみて共通の温度

でシミュレーションするという方法があるが,明らかに効率は低下する.マルチカノ

ニカル法ではさらに面倒になる.すべてのデータを保存しておいてofflineで計算する

という手もあるが,たくさんの記憶容量が必要になる.最近開発されたMultioverlap

Ensembleに基づく方法 【10]もこの問題のひとつの解決策であろうが,単に独立レプ

リカ間の重なりの分布を求めるだけなら,交換法のほうがより簡単である.

4.学習

SimulatedTemperingでは,離散化 した温度 (パラメータ)の間隔と各温度 (パラメー

タ)でのウェイ トの両方を学習させなくてはならないのに対し,マルチカノニカル法

ではウェイ トのみでよく,交換法では温度間隔のみでよい.この点からすると,交換

法が一番シンプルなように思われる.

ウェイ トの学習の効率については,SimulatedTemperingやマルチカノニカル法で素

朴な方法 (頻度のヒス トグラムを構成する方法 [11])を用いた場合には温度あるいは

エネルギー軸上の乱歩による揺らぎがもろに効くので効率的に損であり,ウェイ トの

調整を要さず,温度間隔も交換頻度から調整できる([12])交換法の利点が目立つ.し

かし,この差はより洗練された学習アルゴリズム [13,141の採用によって縮まるかも

しれない.また,難 しい問題では,基底状態のごく近く,あるいは基底状態そのもの
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のウェイ トの決定が学習のボ トルネックになる場合も多いが,その場合にこれらの差

がどれだけ問題になるのかもよくわからない.

5.連続系でのステップ幅

連続変数のメ トロポリス法では,変数をどの程度のステップ幅で変えようとする.かが

効率を大きく左右する.この際,効率が良いステップ幅は温度やエネルギーによって

異なるのが普通である.交換法やSimulatedTemperingでは温度を動かす部分と微視

的な変数 (スピンや原子)を動かす部分がはっきり分かれているので,温度によって違

うステップ幅を実装するのは容易である.しかし,マルチカノニカル法ではそうなっ

ていないので,系のエネルギーによってステップ幅を変えることはできない (少なく

とも工夫を要する).

マルチカノニカル法の利点を保ったまま,ステップ幅を可変にするひとつの方法は,い

くつかのマルチカノニカルアンサンブルを交換法類似の手法で貼 り合わせて,それぞ

れにおいて別のステップ幅を用いることである･貼り合わせ式の手法の例は,【16]に

ある.

2 今後の展望

今後の発展が期待できる方向は無数にあると思うが,ここでは少 し変わったものを2つ

取り上げる.

2.1 ダイナミクスへの応用

本来,拡張アンサンブル法は ｢自然なダイナミクス｣を実現する方法では無いので,｢平

衡分布を求める方法ですから,ダイナミクスを調べるのには使えません｣というのが一番

素直であるが,ここはあえてダイナミクス-の応用を議論してみよう.

一番わかりやすいのは,｢平衡緩和｣を調べるための初期条件を拡張アンサンブル法で準

備するという方法である･これはすでに使われている (たとえば,[15])･いわゆるエージ

ングのような現象の研究で非平衡緩和をしらべるときに,｢行き着く先｣である平衡緩和に

ついての情報が得られていれば便利である.

もう少し本格的な応用としては,時間発展の経路そのもののアンサンブル [17,18,19]

を考え,それを拡張アンサンブル法でシミュレー トするという方向がある.このような

｢space-timeensemble｣はまれにしか起こらない動的現象についての情報を得るのに便利

であるが,制約の強い,フラス トレーションを多く含む系を考えることになるので,通常

の動的モンテカルロ法でシミュレー トするのが困難なことが多い.そこで,拡張アンサン

ブルの'手法が有用になるわけである.簡単な例として,小さなイジング系の2つの秩序状

態をつなぐ最短パスの全体についてその動的な実現確率がどのように分布するかを調べた
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結果を,研究会で発表 したことがある 囲 .現在,この方向の別の研究を準備 している･

2.2 拡張アンサンブルそのものの意味付け

拡張アンサンブル ･モンテカルロ法においては,拡張アンサンブルは計算手段であり,そ

れ自体は物理的に意味がないのが普通である.この点がむしろ新 しいともいえるが,なに

か本当に意味のあるような例が出てくれば,それはそれで興味深い.

特殊なもの,いわゆるツアリス ･アンサンブルなどについては,すでに物理的意味が議

論されているようであるが,天然自然に存在するというのではなく,人為的に作るほうは

どうであろう.筆者の実験物理の知識では具体的な手法までは考えられないが,物理系の

緩和時間より応答の速い外部フィー ドバックを巨視的な外湯に対 してかけられれば,揺ら

ぎがどんどん大きくなるようにしむけて,｢巨視的な物体に対 して巨視的な揺らぎの存在す

る状態｣を作ることができるかもしれない.

別の方向で興味深いのは,拡張アンサンブルの情報処理問題における意味づけである.

交換率あるいは温度変化率が一定になるように構成 されたアンサンブルが統計学でいう

Je取eysMixtureに関係付けられることは容易に理解できるが [21],さらに進んで,マルチ

カノニカル ･アンサンブルやツアリス ･アンサンブルが統計的推定の問題でどのような意

味を持つかを考えることは非常に興味深い.この方向の研究も現在準備中である.
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