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スーパーコンピュータやワークステー
ションが計算物理における「実験装置」で
あるとすると，シミュレーションソフト
ウェア（プログラム）はそれらを使いこな
すための「実験技術」であると言える．将
来の研究成果につながる「技術」は，個々
の研究者あるいは研究グループが，門外不
出のものとして日々磨きあげていくべきで
ある．このような立場に立つと，シミュ
レーションに使うプログラムは，これまで
の経験と知識に基づき「速く」て「信頼で
きる」ものを自分で一から作るのが当然で
あり，できあいをブラックボックスとして
使うのは研究として認められないというこ
とになろう．
コンピュータの計算速度は年とともに指
数関数的に伸びている．シミュレーション
の手法もそれ以上の速さで進化している．
例えば，量子磁性，高温超伝導など，電子
相関の強い量子多体系に対する代表的な手
法の一つである量子モンテカルロ法は，状
態更新のアルゴリズムにおいて，近年，多
くの本質的な改善がなされ，バイアスのな
い最も精密な数値解析手法となっている．
それに伴い，アルゴリズムはますます複雑
化している．プログラム開発や並列化，
チューニングのためのコストは増加し，研
究者の「専門化・固定化」も大きな問題と
なっている．その一方で，実験家の間でも，
日常的なツールとしてのシミュレーション
の需要が高まっている．このような状況の
もと，計算機実験の技術開発や整備は，も
はや個人の素養に頼るだけではなく，コ
ミュニティー全体で取り組み共有していく
べき段階にきているのは明らかである．

本稿では，計算物性物理，量子統計物理
分野におけるそのような取り組みの一つで
ある「ALPS」を紹介する．ALPS（Algo-

rithms and Libraries for Physics Simulations）
は，量子スピン系，電子系など強相関量子
多体系の有効模型のシミュレーションのた
めのオープンソースソフトウェアの開発を
行う国際共同プロジェクトである．ALPS

では，主に，量子統計物理分野のシミュ
レーションの共通基盤となるライブラリや
データ解析ツールを開発すると同時に，最
新のアルゴリズムに基づく質の高いアプリ
ケーションプログラムの提供を目指してい
る．ALPSには，厳密対角化，古典・量子
モンテカルロ法，密度行列くりこみ群，動
的平均場近似など，量子多体系の有効模型
に対する標準的あるいは先進的なアルゴリ
ズムを用いたアプリケーションが用意され
ており，興味ある模型の特性や計算したい
物理量に応じて，最適なアプリケーション
を選ぶことができる．

ALPSのようなコミュニティーコードを
用いることで，計算物理の専門家でなくと
も，様々な模型について手軽にシミュレー
ションを始めることができる．それだけで
なく，新たなプログラムやアルゴリズムを
開発する際のリファレンスコードとして，
あるいは計算物理教育の題材，シミュレー
ション結果の共有やアーカイブ化のための
ツールとしての活用など，ハイエンドの
スーパーコンピュータによる大規模シミュ
レーションだけでなく，計算物理の裾野を
広げていくためにも，このようなコミュニ
ティーコードの整備・知識共有は，今後ま
すます重要となっていくに違いない．

―Keywords―

経路積分表示：
量子力学にしたがう系では，
演算子の非可換性（不確定性
原理）のため，モンテカルロ
法に必要となるボルツマン因
子の定義は自明ではない．量
子モンテカルロ法では，経路
積分の考え方に基づき，d次
元の量子系を（d＋1）次元の
古典系におきかえる．図に一
次元量子スピン系に対する経
路積分表示の例を示す．縦軸
は「虚時間」と呼ばれ，スピ
ンはこの方向にゆらいだ「世
界線」（青線）で表現される．

量子モンテカルロ法における
世界線更新：
経路積分により得られた世界
線のサンプリングには，ルー
プアルゴリズムあるいはワー
ムアルゴリズムと呼ばれる非
局所的な更新手法が用いられ
る．ループアルゴリズムでは，
ステップ毎にスピン配位と
ループ（図）を交互に更新し
ていく．効率のよい更新には，
リンクリストやグラフ操作な
どの専門知識が必要とされ，
その理解や習得には相当な訓
練が必要である．
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