
量子多体物理と人工ニューラルネットワーク

研究室ウェブサイト https://www.nomura-lab.appi.keio.ac.jp


E-mail                         nomura@appi.keio.ac.jp

野村 悠祐

慶應義塾大学

2023/01/30

第2回量子ソフトウェアワークショップ

https://www.nomura-lab.appi.keio.ac.jp
mailto:nomura@appi.keio.ac.jp


2

量子技術との接点

量子ソフトウェアとHPC・シミュレーション技術の共創によるサスティナブルAI研究拠点
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量子多体物性

多数の電子(量子力学的自由度)が相互作用

  高精度な量子状態計算：物性、素粒子、原子核、量子化学など様々に分野に共通するグランドチャレンジ


  量子もつれ・量子多体現象の理解・制御　→   機能物質設計へ

現実物質 = 量子多体系

H = E 
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量子状態量子多体

ハミルトニアン

量子多体問題

古典デバイスで厳密に解くには指数関数的計算コスト
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変分手法：量子アルゴリズムと古典アルゴリズム

人工ニューラルネットワーク手法：古典情報によって量子エンタングルメントを記述

変分量子固有値ソルバー（VQE）：変分量子回路と古典コンピュータを組み合わせた変分手法

U(✓)
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ユニタリ演算

| ini
<latexit sha1_base64="IvJw8WZQ5QYW0m8W8ICJiGZEVIw="></latexit><latexit sha1_base64="IvJw8WZQ5QYW0m8W8ICJiGZEVIw="></latexit><latexit sha1_base64="IvJw8WZQ5QYW0m8W8ICJiGZEVIw="></latexit><latexit sha1_base64="IvJw8WZQ5QYW0m8W8ICJiGZEVIw="></latexit>

| outi
<latexit sha1_base64="qTwpVooIk0iT3p9CQa/iwkMkB4Y="></latexit><latexit sha1_base64="qTwpVooIk0iT3p9CQa/iwkMkB4Y="></latexit><latexit sha1_base64="qTwpVooIk0iT3p9CQa/iwkMkB4Y="></latexit><latexit sha1_base64="qTwpVooIk0iT3p9CQa/iwkMkB4Y="></latexit>

非線形演算
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量子多体問題に対する人工ニューラルネットワーク手法

量子多体問題

人工ニューラルネットワークを用いた量子状態表現 (2017年～)

非自明な量子もつれ（膨大な数の粒子配置の量子力学的な重ね合わせ）を学習（損失関数 = エネルギー）

人工ニューラルネットワーク

波動関数（出力）

Carleo and Troyer Science 355, 602 (2017)

H = E 
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量子状態量子多体ハミルトニアン

�
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粒子の実空間配置（入力）

- 物理洞察に頼っていた波動関数の構築を機械学習による構築に切り替える

- 人工ニューラルネットワークの柔軟な関数表現能力をフル活用
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人工ニューラルネットワークとテンソルネットワーク

ニューラルネットワーク テンソルネットワーク

脳の生体ニューロンを模したユニットから構成される数理モデル 多数のテンソルからなるテンソル積の縮約で物理量を表現

例：制限ボルツマンマシン 例：行列積状態（DMRGで使用される）

隠れ自由度の数が無限の極限で万能近似性能 ボンド次元が無限の極限で万能近似性能

両者ともに系統的改善性があり、両者は相補的
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本日の発表内容

1. 制限ボルツマンマシンの数値的な最適化による高精度変分計算


2. 基底状態を表す深層ボルツマンマシンの解析的な構築


3. 量子回路状態を表す深層ボルツマンマシンの解析的な構築

→ 量子状態を人工ニューラルネットワークに数値的・近似的に埋め込み

→ 量子状態を人工ニューラルネットワークに解析的に埋め込み

→ 2.と同様のアイデアを用いる
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RBM (restricted Boltzmann machine) 波動関数
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-  基底状態の学習：エネルギーを損失関数とするRBMパラメータの最適化


-  隠れスピンとの結合を媒介として物理スピン間の量子相関が表現される


-  隠れスピンの数が無限大の極限で量子状態を任意の精度で表現可能（万能近似性能） 
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制限ボルツマンマシン(RBM)による量子状態表現 Carleo and Troyer Science 355, 602 (2017)
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デモンストレーション：１次元反強磁性ハイゼンベルグ模型（８サイト）

損失関数＝エネルギー

hHi � E0
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変分原理

RBMの重みパラメータ 損失関数 RBMの入力σと出力ψ(σ)の関係

ハミルトニアン

hHi =
h |H| i

h | i
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制限ボルツマンマシン（RBM）
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現実の量子多体物質への適用に向けて

ボソン的対称性

フラストレーションなし

（ハイゼンベルグ模型）  電子格子結合系

フラストレーションあり

（J1-J2 ハイゼンベルグ模型）

Carleo and Troyer (2017), …

YN and Imada (2021), … 

YN JPSJ (2020)

Editor’s Choice

YN et al., (2017), …

Saito (2017), …

（ホルシュタイン模型)

Han et al., Choo and Carleo, …

フェルミオン的対称性

  量子スピン系（モット絶縁体などの局在系）

 ボース・ハバード模型 (遍歴系)

 遍歴強相関電子系（ハバード模型)

 分子 (H2, LiH, …)

人の手で構成された強力な波動関数を凌駕する精度に到達・物理の難問に対する適用が可能に
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現実の量子多体物質への適用に向けて

ボソン的対称性

フラストレーションなし

（ハイゼンベルグ模型）  電子格子結合系

フラストレーションあり

（J1-J2 ハイゼンベルグ模型）

Carleo and Troyer (2017), …

YN and Imada (2021), … 

YN JPSJ (2020)

Editor’s Choice

YN et al., (2017), …

Saito (2017), …

（ホルシュタイン模型)

Han et al., Choo and Carleo, …

フェルミオン的対称性

  量子スピン系（モット絶縁体などの局在系）

 ボース・ハバード模型 (遍歴系)

 遍歴強相関電子系（ハバード模型)

 分子 (H2, LiH, …)

相互作用するフェルミオン系への初めての適用
YN, A. Darmawan, Y. Yamaji, and M. Imada, Phys. Rev. B 96, 205152 (2017)
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フェルミオン系への手法拡張

U

t

 exact(x)

�pair(x)
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 (x) = N (x)�pair(x)
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２次元ハバード模型

RBM+PP波動関数

２次元ハバード模型への適用
8x8正方格子 (periodic, anti-periodic), ハーフフィリング

α = 隠れスピン数/可視スピン数

RBM(+Fermi sea)

RBM+PP
RBM+ 

symmetrized PP

Neural network

(RBM)

ボソン的

Pair-product (PP) state 

(geminal)


フェルミオン的

ペア積(PP)状態によりRBMの学習を容易にcf.  その他のアプローチ：（例）ジョルダン・ウィグナー変換でスピン系にマップ
Choo and Carleo, Yoshioka et al., …



14

現実の量子多体物質への適用に向けて

ボソン的対称性

フラストレーションなし

（ハイゼンベルグ模型）  電子格子結合系

フラストレーションあり

（J1-J2 ハイゼンベルグ模型）

Carleo and Troyer (2017), …

YN and Imada (2021), … 

YN JPSJ (2020)

Editor’s Choice

YN et al., (2017), …

Saito (2017), …

（ホルシュタイン模型)

Han et al., Choo and Carleo, …

フェルミオン的対称性

  量子スピン系（モット絶縁体などの局在系）

 ボース・ハバード模型 (遍歴系)

 遍歴強相関電子系（ハバード模型)

 分子 (H2, LiH, …)

YN and M. Imada, Phys. Rev. X 11, 031034 (2021)

物理における挑戦的問題に適用・非自明な量子もつれを解明

See also Liang et al., PRB (2018), Choo et al., PRB (2019), Ferrari et al., PRB (2019), 

Westerhout et al, Nat. Commun. (2020), Szabó and Castelnovo PRR (2020), … 
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J1-J2ハイゼンベルグ模型への適用 YN and M. Imada

Phys. Rev. X 11, 031034 (2021) 

O. Mustonen et al, Nat. Commun., 9 1085 (2018)

物質の候補 未解決の相図 (J1=1)

Chandra, Doucot 1988, Read Sachdev 1989, Capriotti et al., 2001, 

Zhang et al., 2003, Jiang et al., 2012, Hu et al., 2013, Gong et al., 2014, 

Morita et al., 2015, Wang, Sandvik 2018, Ferrari, Becca, 2020, …

1980年代後半からの長年の挑戦的課題

２次元正方格子上の反強磁性J1-J2ハイゼンベルグ模型（J1＞０, J2＞０, J1とJ2が競合）

0.5 (J1=1)
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YN and M. Imada

Phys. Rev. X 11, 031034 (2021) 

計算精度のベンチマーク

基底状態エネルギー, J2=0.5, 10x10格子

最高峰の精度を達成

[72] Szabó and Castelnovo PRR 2020 [67] Choo et al., PRB 2019 

[23] Hu et al., PRB 2013 [25] Gong et al., PRL 2014 [70] Ferrari et al., PRB 2019

秩序相（スピンの”固体”） 秩序相（スピンの”固体”）

人工ニューラルネットワーク手法により求められた相図

絶対零度でもスピンが揺らぐ”液体相”を確証

スピンの秩序が“ドロドロに溶けた”量子スピン液体相が実現

２次元正方格子上の反強磁性J1-J2ハイゼンベルグ模型（J1＞０, J2＞０, J1とJ2が競合）
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深層ボルツマンマシン(deep Boltzmann machine)波動関数
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…

…

…

�z
1 �z

2 �z
3 �z

N

hMh1 h2 h3

d1 dM 0d2 d3

Wij

W 0
jk

…

…

…

�z
1 �z

2 �z
3 �z

N

hMh1 h2 h3

d1 dM 0d2 d3

=
X

h,d

e
P

i ai�
z
i +

P
i,j �z

i Wijhj+
P

j bjhj+
P

j,k hjW
0
jkdk+

P
k b0kdk (�) =

X

h,d

= e�EDBM(�z,h,d)
<latexit sha1_base64="z6tyOibFP+eGW3eOGHA/fODtEfU="></latexit><latexit sha1_base64="z6tyOibFP+eGW3eOGHA/fODtEfU="></latexit><latexit sha1_base64="z6tyOibFP+eGW3eOGHA/fODtEfU="></latexit><latexit sha1_base64="bs8QlLljyYde7WbNFuyzJJm+ZMk="></latexit><latexit sha1_base64="fMD1M9PE8K6o3Ra0y5cqau8UXh8="></latexit><latexit sha1_base64="/dmWUHVhXd5lCBHZZMftgBowRkc="></latexit><latexit sha1_base64="Iud9hOukAP1XxL6SsKWPAjWQcJE="></latexit><latexit sha1_base64="z6tyOibFP+eGW3eOGHA/fODtEfU="></latexit><latexit sha1_base64="z6tyOibFP+eGW3eOGHA/fODtEfU="></latexit><latexit sha1_base64="z6tyOibFP+eGW3eOGHA/fODtEfU="></latexit><latexit sha1_base64="z6tyOibFP+eGW3eOGHA/fODtEfU="></latexit><latexit sha1_base64="z6tyOibFP+eGW3eOGHA/fODtEfU="></latexit><latexit sha1_base64="z6tyOibFP+eGW3eOGHA/fODtEfU="></latexit>



19

基底状態を表す深層ボルツマンマシン(DBM)の解析的構築

RBMと比較したDBMの性質

キーとなるアイデア

- 良い点
より柔軟な表現能力を持つ

- 悪い点
hとdの自由度を同時に解析的にトレースアウトできない

(波動関数を得るためにhかdの少なくともどちらか一方をモンテカルロサンプリングする必要あり)

- 鈴木・トロッター分解された虚時間発展をDBMのパラメータ変化で厳密に再現する → 十分長い虚時間発展で基底状態に収束

- 物理量は可視スピンと隠れスピンの自由度の両方に対するモンテカルロサンプリングを実行することで計算

DBMによる量子古典マッピング（経路積分を包含するマッピングとなっている）

| (⌧)i = e�H1
�⌧
2 e�H2�⌧ . . . e�H2�⌧ e�H1

�⌧
2 | 0i

(RBMの場合のように数値的最適化は必要なし！全て解析的にできる！)

X. Gao and L.-M. Duan, Nat. Commun. 8, 662 (2017).

RBM DBM

G. Carleo, YN, and M. Imada, 

Nat. Commun. 9, 5322 (2018)

e�⌧H| 0i �! |GSi (⌧ ! 1)
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横磁場イジング模型に対する例

W̄lj = Wlj +�Wlj = 0

H = H1 +H2

H1 =
X

l<m

Vlm�z
l �

z
m

H2 = �

X

l

�l�
x
l

ハミルトニアン:

相互作用 (古典的):

横磁場(量子的):

どのようにすれば微小虚時間発展をDBMによって再現できるか？

e��⌧H⌫
��DBM

↵
<latexit sha1_base64="tAaRAMfwivERp3u5YTbXAvh2zkQ="></latexit><latexit sha1_base64="tAaRAMfwivERp3u5YTbXAvh2zkQ="></latexit><latexit sha1_base64="tAaRAMfwivERp3u5YTbXAvh2zkQ="></latexit><latexit sha1_base64="tAaRAMfwivERp3u5YTbXAvh2zkQ="></latexit>

G. Carleo, YN, and M. Imada, Nat. Commun. 9, 5322 (2018)

初期DBM 虚時間発展後のDBM

相互作用虚時間発展

横磁場虚時間発展
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ベンチマーク（物理量はモンテカルロ法で計算）

1次元横磁場イジング模型

N = 20, Jδτ = 0.01

1D反強磁性ハイゼンベルグ模型

N = 80, Jδτ = 0.01

DBM手法が確かに厳密な虚時間発展を再現

空のネットワークから虚時間発展    


数値最適化したRBMから虚時間発展

初期状態を工夫 =>  収束が早まる

G. Carleo, YN, and M. Imada, Nat. Commun. 9, 5322 (2018)

(# 隠れ・深層スピンの数) ∝ (系のサイズ) x (虚時間の長さ) 

…

…

⌧
<latexit sha1_base64="9YTcekeKfiGc69JnOmn+YYIt4k4="></latexit><latexit sha1_base64="9YTcekeKfiGc69JnOmn+YYIt4k4="></latexit><latexit sha1_base64="9YTcekeKfiGc69JnOmn+YYIt4k4="></latexit><latexit sha1_base64="9YTcekeKfiGc69JnOmn+YYIt4k4="></latexit>

※常に2層DBMに

書き直すことが可能

相互作用関連　横磁場関連
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ここまでのまとめ (RBMとDBMによる量子状態表現)

RBM

(変分的アプローチ)

DBM

(量子古典マッピング)

最適化と精度 数値的・近似的 解析的・厳密 (トロッターエラーを除き)

隠れスピンの数
DBMに比べて少ない

（よりコンパクト）

O(Nτ Nsite)

物理量計算のための

モンテカルロサンプリングの対象 σ σとh,d (の両方もしくはどちらか一方)

負符号問題 フラストレーションのある系にも

適用可能

避けられない

（経路積分と同様）
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本日の発表内容

1. 制限ボルツマンマシンの数値的な最適化による高精度変分計算


2. 基底状態を表す深層ボルツマンマシンの解析的な構築


3. 量子回路状態を表す深層ボルツマンマシンの解析的な構築

→ 量子状態を人工ニューラルネットワークに数値的・近似的に埋め込み

→ 量子状態を人工ニューラルネットワークに解析的に埋め込み

→ 2.と同様のアイデアを用いる
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量子回路の古典ネットワーク表現（テンソルネットワークの場合）

Figure from arXiv:2207.05612

量子回路 対応するテンソルネットワーク

- 量子回路はテンソルネットワークとして表現可能

- 近似的な縮約で解像度可変
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N. Yoshioka, et al., Phys. Rev. Lett. 129, 020502 (2022)

RYを再現するDBMのパラメータ変化

量子回路の古典ネットワーク表現（DBMの場合）

以下の量子回路を考える

RZを再現するDBMのパラメータ変化

CZを再現するDBMのパラメータ変化

h[l]とd[l]を導入し以下のパラメータを設定

h[lm]を導入し以下のパラメータを設定
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量子回路のDBMへのマッピング

初期状態関連　RY関連　CZ関連

-  量子回路はDBMに厳密かつ解析的にマッピングすることができる！


-  このままでは古典コンピュータ上の計算コストのスケーリングは元の量子回路と一緒


-  情報をできるだけ落とさずよりコンパクトなネットワークが生成できるか？ 

量子回路
対応するDBM

… ……

※常に2層DBMに書き直すことが可能

cf. RBMを用いた量子回路の近似表現: Jónsson et al., arXiv:1808.05232; Medvidović and Carleo, npj Quantum Inf. 7, 101 (2021)
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まとめ

1. 制限ボルツマンマシンの数値的な最適化による高精度変分計算


2. 基底状態を表す深層ボルツマンマシンの解析的な構築


3. 量子回路状態を表す深層ボルツマンマシンの解析的な構築

- 量子状態を人工ニューラルネットワークに数値的・近似的に埋め込み

- ベンチマークを超えて物理の難問（フラストレーションのある系やフェルミオン系）に挑戦できるフェーズへ

- 量子状態を人工ニューラルネットワークに解析的に埋め込み


- 量子古典マッピングの新たなフレームワークを提供（DBMの高い表現能力によって実現）

- 量子回路状態はDBMによって表現可能


- 量子アルゴリズム開発にどう貢献するか？
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ご清聴ありがとうございました。




