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研究内容(www.iitaka.org)

量子ダイナミクス

– ナノ結晶の光学特性
– ナノ分子磁石
– 量子計算機

第一原理計算

– 表面物理
– 高圧物理、地球物理

• メタンハイドレート
• ポストペロブスカイト
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量子ダイナミクスによる
線形応答関数のO(N)計算法

特徴
有限温度の動的物理量をO(N)で計算⇔対角化法O(N3)

原理
時間表示での久保公式

演算子のチェビシェフ多項式展開　
Exp(-iHt),Exp(-βH)，θ（Ef-H）,1/(E－H)
ランダムベクトルによるトレースの計算

応用
微結晶の光吸収スペクトル

アンダーソン転移におけるσ（ω）

量子スピン鎖、ナノ分子磁石
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Ｏｒｄｅｒ（Ｎ）計算法

Ｏ（Ｎ３）

Ｏ（Ｎ）

系の大きさ Ｎ

計
算
時
間

Ｎ＝１０００
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“To isolate mathematics
from the practical demands of 
the sciences is 
to invite the sterility of a cow
shut away from the bulls.”

Pafnuty L. Chebyshev
Born: 16 May 1821 in Okatovo, Russia
Died:    8 Dec 1894 in St Petersburg, Russia 
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Nano Quantum Systems
is a fertile field where cows meet bulls
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ナノ微結晶の吸収スペクトル

1000 Si atoms 13824 Si atoms

S.Nomura et al. PRB56, R4348 (1997) 
S.Nomura et al. PRB59, 10309 (1999) 
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Bull1:ナノ微結晶

13824 Si atoms

S.Nomura et al. PRB56, R4348 (1997) 
S.Nomura et al. PRB59, 10309 (1999) 
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アモルファス中の微結晶の
吸収スペクトル
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Bull2:アンダーソンの不純物モデル

３次元（LxLxL）アンダーソンハミルトニアン



11

アンダーソン転移のΔσ（ω）

スケーリング仮説による予想　Shapiro(1981)
「ωｃでΔσ（ω）がω1/2からω1/3へ変化」
解析的、数値的に検証されていない

これまでの数値計算
Lambrianides (1994)  L≦１４
島、中山（１９９８） Ｌ≦３０

今回の数値計算 Ｌ＝２５６
ωｃでの変化の検証を目指す。
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Anderson転移点でのσ（ω）



13Cu2+

Bull3:量子スピン鎖
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Bull3:ナノ分子磁石

K6[V15As6O42(H2O)] or V15

•実験: Sakon et al. (2003), 
Ajiro et al. (2003).
•Line width, Line shpae, Intensity 
and DM/DD interaction.
•理論:Machida et al. 
(cond-mat/0501439)



15

量子情報科学への応用

相互作用するスピン系⇔qbitの集まり
時間発展⇔計算過程

有限温度での計算過程を
研究できる。
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対角化じゃだめ?

Ｏ（Ｎ３）
対角化: 
正確な値、並列化難しい

Ｏ（Ｎ）Ｏ（Ｎ）
Ｈ

ハミルトニアン行列
誘電率

ε（ω）

Ｈ｜Ｅｎ＞＝Ｅｎ｜Ｅｎ＞

並列化、ベクトル化
OK

tHt
dt
di ;; Ψ=Ψ)1()()(2)( 11 ≥−= −+ nHTHHTHT nnn

チェビシェフ多項式展開
時間発展
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対角化とは

行列　　　　　　　　　が与えられたとき
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nnn EEEH =

対角化とは

固有値En、固有ベクトル｜En>を求めること
計算量＝O(N3)
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対角化とは

基底変換 jEEHEEijHi nnm
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対角化法と時間依存法

対角化法

時間依存法
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相互作用しない電子の
線形応答関数

時間領域での応答関数

フーリエ変換

Φ−−−Φ= −+ )()()(Im2)( HEAEHeBeHEtB ff
iHtiHt

f θθθδ

)()( )(

0

tBedti tii
T

BA δηωχ ηω++∫=+

T.Iitaka et al., Phys. Rev. E56,  1222 (1997) 
T.Iitaka et al., Phys. Rev. E61, R3314 (2000) 
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相互作用しない電子の
線形応答関数（考え方）

A(t)=Aδ(t)

A(ω)=A

B(t)

B(ω)Exp[-iHt]A θ(Ef-H)|Φ＞

T.Iitaka et al., Phys. Rev. E56,  1222 (1997) 
T.Iitaka et al., Phys. Rev. E61, R3314 (2000) 

フーリエ変換



23

時間表示の久保公式

摂動Ａδ（ｔ）がある時間発展方程式
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時間表示の久保公式

摂動Ａδ（ｔ） を受けた時の状態ベクトル

ただし
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•• 応答関数応答関数

•• フーリエ変換フーリエ変換

時間表示の久保公式時間表示の久保公式
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相互作用しない電子の
線形応答関数（多電子系）

A(t)=Aδ(t)

A(ω)=A

B(t)

B(ω)Exp[-iHt]A θ(Ef-H)|Φ＞

T.Iitaka et al., Phys. Rev. E56,  1222 (1997) 
T.Iitaka et al., Phys. Rev. E61, R3314 (2000) 

フーリエ変換

始状態についての和

（トレース）
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•• 応答関数応答関数

•• フーリエ変換フーリエ変換

時間表示の久保公式時間表示の久保公式
((多電子系多電子系))
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トレースとは

行列の対角成分の和
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トレースの性質

巡回置換しても値は同じ
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トレースの性質

基底によらない

[ ] [ ] [ ] [ ]AAUUUAUA ~tr~tr~trtr === ++

基底変換 巡回置換 IUU =+
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トレースの例

全エネルギー
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トレースの例

分配関数
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トレースの計算

行列Aのトレース（定義に従った計算）

,         : 任意の基底
ランダムベクトルを使った計算法

– Np<<Nならば計算が速い
– 答えに乱数による揺らぎ

∑
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ランダムベクトルとは

Definition with basis set ｜ｎ＞

Statistics of random coefficients

Trace
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Detailed error analysis:
A.Hams and H.de Raedt, PRE62, 4365 (2000)



35

ランダムベクトル

計算用の基底での定義

乱数の統計的性質
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ランダムベクトルランダムベクトル
•• 基底変換基底変換

よってよって
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ランダムベクトルランダムベクトル
•• 統計的性質統計的性質
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射影ランダムベクトル

射影ランダムベクトル
フェルミ縮退した占有状態を表す。

ただしΘ（Ｘ）はステップ関数
Θ（Ｘ）＝１ for X>0
Θ（Ｘ）＝0   for X<0
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射影ランダムベクトル

占有状態に関する状態和
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相互作用のない多電子系の
線形応答関数

時間応答

フーリエ変換

T.Iitaka et al., Phys. Rev. E56,  1222 (1997) 
T.Iitaka et al., Phys. Rev. E61, R3314 (2000) 
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行列の関数

テーラー展開で定義

固有ベクトルに作用させる
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チェビシェフ多項式による展開

From Numerical Recipes

直交性 II:

展開：
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Where xk are the k-th zero of Tm(x) and i,j < m
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行列関数のチェビシェフ展開

行列関数：
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H, 規格化ハミルトニアン⇒固有値の範囲 [-1,+1]
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Exp（-βH）

ボルツマン因子

分配関数

熱力学平均値
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R.Kosloff and H.Tal-ezer, Chem.Phys.Lett. 127,223 (1986).
R.N.Silver and H.Roeder, Internatnl. J. Mod. Phys.C 5,735(1994)
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Exp（-iHt）

時間発展演算子
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H.Tal-ezer and R.Kosloff, J.Chem.Phys. 81,3967 (1984).
Fortran Programs by T.Iitaka



46

時間発展演算子の他の計算法

鈴木・トロッター分解

対称多段法

( )32/2/ ,,, tOteeetett
BAH

tiAtiBtiAtiH ∆+==∆+

+=
∆−∆−∆−∆− φφφ

For higher order scheme: T.Iitaka, Phys.Rev. E49, 4684 (1994)
　　　　　　　　　　　　　　　　Fortran Programs

)(,, 2, 3tOtttHtitt ∆+∆−+∆−=∆+ φφφ

For higher order scheme: M.Suzuki, Phys. Lett. A146, 319 (1990)
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δ（H-ω）
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R.N.Silver et al., J.Comp.Phys.124,115(1996).
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Random Phase Vector

Definition with basis set ｜ｎ＞

Statistics of random coefficients

Trace
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T.Iitaka et al., PRE 69, 057701 (2004).
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Error of Random Vector

Fluctuation of the trace

Fluctuation is minimum when

Random phase vector
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Real Random Vector

Statistics of real random coefficients

Statistical Error

becomes minimal when

Random sign vector
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Time-evolution Method

Density of State

∫

∑

∞−

−−

=

=

−
=

−=

0
)(

1

ImTr  1

  
H-

1 ImTr  1

)()(

itHtii

N

n
n

edte

i

Eρ

ηε

π

ηεπ

εδε



53

計算手順

（非）摂動波動関数の時間発展を計算

各時刻ごとに応答δＢ（ｔ）
とそのフーリエ変換を計算
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Matrix Function on Vector

Matrix function:
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Fermi Funtion

Fermi Function
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ESR Spectrum
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日経産業新聞
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トレースの例

分配関数
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