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§１．研究成果の概要 

制限ボルツマンマシンに基づくニューラルネットワークの構造を分

子系の多電子波動関数の表現に応用するための基礎開発を行っ

た（図 1）．これまでは，期待値計算は全空間基底展開による厳密

計算に基づいており，計算コストは全組み合わせ数に比例するもの

であった．この点に対して，本研究ではMetropolis-Hastingに基

づくモンテカルロ法を実装し期待値計算のスケーラビリティーの問

題に対処する実装及びプログラム開発を進めた．モンテカルロ積

分は容易に並列化することが可能がある．プログラムは，スレッドお

よびＭＰＩ並列法によるハイブリッド並列化法に基づく実装を達成し

た．モンテカルロ積分では，局所エネルギーの計算に要するコスト

削減が求められる．ハミルトニアンは二体相互作用が限定されてい

る点を利用し，直接演算法の取り入れを考慮した定式化を行った．

この計算ではレキシカル数列を用いたアドレス計算法（図 2）により

高速な計算を達成できることを確認している．また，モンテカルロベ

ースの実装を単純な分子系のテスト計算を行い，厳密解に収束す

ることを確認できた．学習を収束させるには数値的な難しさがあるこ

とが分かってきている．この点をどのように克服するかが今後の課

題と言える． 
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② 研究項目 
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