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統計力学系の
Monte Carlo Simulation
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熱平衡

 初期条件によらず平衡状態に到達する
 熱浴とのエネルギー交換
 ランダムなエネルギーの出入り
 エネルギー極小値から、熱雑音を使って脱出する

 熱雑音による確率過程として捉える
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熱平衡量の計算

 エネルギーの平均

 ランダムにM 個の状態をサンプルするとする
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ランダムサンプリングは良くない

 低エネルギー状態ほど、指数関数的に出現確
率が大きい

 ランダムサンプリングは、指数関数的に小さ
い寄与をする状態を多数生成してしまう。

 従って、良い近似にならない。
 これは、スピン数が多くなったり、低温にな
ると、ますます悪い近似となる。
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適切なサンプリング

 各状態i の出現がある確率p
i
に従うサンプル

〈E 〉sample=Z sample
−1 ∑

i=0

M−1

e−E i Ei pi
−1

Z sample
−1 =∑

i=0

M−1

e
−Ei p i

−1



  

©S. Tadaki Computer and Network Center, Saga University

 平衡分布に従って状態をサンプリングする

 一様でない確率でサンプリングすることを
importance samplingと呼ぶ
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Metropolis法

 状態生成を確率過程を通じて行う
 状態遷移確率

 N. Metropolis, et al., J. Chem. Phys. 21 
(1953) 1087.

P ={ 1 if E≤0
e−E otherwise

E=E−E
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Metropolis法

ランダムにスピンi を選択

スピンi を反転した場合の
エネルギー変化∆E を計算

∆E<0

スピンi を反転する

一様乱数r ∈(0,1)発生

r < exp(-β∆E )
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 演習1：Metropolis法の平衡分布
 Metropolis法の平衡分布がBoltzmann分布であるこ
とを示しなさい。

 演習2：Monte Carlo Simulation
 エネルギーが

で与えられる最近接相互作用するIsingスピン系のシ
ミュレーションを実行しなさい。

E=−J ∑
〈 i , j 〉
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