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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 

 本課題では立方磁気異方性のある量子磁性体

の模型の量子モンテカルロ(QMC)シミュレーシ

ョンを行う。多不連続点アルゴリズム(MDA) [1]

は、申請者が公表した QMC 法のためのアルゴリ

ズムであり、高次の磁気異方性のある量子磁性体

の模型への解析を可能にする。QMC 法は、統計

誤差の範囲で数値的に厳密な解を与えるため、信

頼され広く適用されている。本課題で取り上げる

基礎的な模型の QMCシミュレーションは、エル

ゴード性の確保が難しく従来の方法では困難で

あった。そのため、負符号問題が無いにもかかわ

らず、これまで厳密な数値計算は行われてこなか

った。 

 本課題で注目する立方磁気異方性は、鉄、ニッ

ケルなどの身近な磁性体に結晶場の効果として

現れるため、古くから研究されている[2]。S=2

の場合、平均場理論[3]および QMC[4]法の適用の

結果、立方異方性が負（単純立方格子の結晶軸が

スピンの容易軸になっている場合）で十分強い領

域では、強磁性秩序が消滅する事がわかっている。  

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 本年度、多不連続点アルゴリズム(MDA)を一般

の S の場合に適用可能になるようにソースコー

ドの開発を行い、小規模な系のシミュレーション

を実装した。 

 

３． 結果 

 S=5/2、3の場合に注目し、MDAを用いた QMC

シミュレーションと厳密対角化法を比較したそ

の結果、基本的には QMC の結果は統計誤差の範

囲内で、厳密対角化法で得られた厳密な計算値と

一致し、作成した MDAのソースコードの妥当性

が確認された。ただし小規模な系であっても異方

性の強い領域ではモンテカルロシミュレーショ

ンの収束が悪くなることが確認された。 

 

４． まとめ 

 一般の S>2 に対して単一イオン立方異方性の

ある強磁性量子ハイゼンベルク模型へのMDAを

適用し、厳密対角化法で得られた数値厳密解との

比較により作成したソースコードの妥当性を確

認した。 

 

５． 今後の計画・展望 

 今後，整備したソースコードを用いて，より大

きなスピン(S=5/2, 3…)に対して有限温度相図の

計算を行う． 
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