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図 1: Electron Density in 1D Potential Well in Non-Empirical Molecular Orbital Calculations

概要
本ノートでは、GW 近似と空格子近似によるバンドギャップ計算の理論的方法について議論する。GW 近似は連続的な情報空間を扱い、連続的なエネルギーの極値から第一および第二ブ
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リルアンゾーンのバンドギャップを計算するのに対し、空格子近似は情報空間を離散化し、フーリエ変換を用いた数値計算を可能にする。各手法のバンドギャップ計算のための理論的背景と数値的方法を比較する。提案された空格子近似の方法は、実際の物理過程を適切に反映する有望なアプローチであり、様々な物質の電子的性質の解析において重要な役割を果たすことが期待される。また、大規模な情報空間におけるデジタル情報のディープフェイク解析における GW 近似と空格子近似の適用可能性を比較した。GW 近似は高精度の理論的基礎を提供するが、計算コストが高い。両手法の大規模計算への適用は、デジタル情報のディープフェイク解析のための信頼性の高い方法を提供することが期待される。最後に、ポテンシャル井戸およびブラッグ反射の解析手法をデジタル情報のディープフェイク解析に適用することを検討する。これらの手法がディープフェイク技術の異常検知やセキュリティの向上にどのように貢献できるかを調査し、その利点と欠点を明らかにする。この取り組みは、理論的なバンドギャップ計算手法の選択に関する提案を提供し、デジタル情報の信頼性向上に貢献するものである。1）。

1 はじめに
この包括的な研究論文では、GW近似と空格子近似の両方を用いてバンドギャップを計算するた
めの理論的方法論の複雑な領域に踏み込んでいく。

GW近似は連続的な情報空間を扱うのに長けており、第一および第二ブリルアンゾーンにわたっ
てバンドギャップを連続的なエネルギー極値から突き止めることによって精査する。逆に、空格子
近似は情報空間を離散化し、フーリエ変換によって促進される数値計算を可能にする。我々は、各
アプローチ内のバンドギャップ計算に不可欠な理論的基盤と数値的方法論を綿密に並置する。
提案された空格子近似は有望な方法として浮上しており、現実世界の物理現象を本物そっくりに
捉えることができるため、多様な物質の電子的性質を解明する上で重要な役割を担うことになる。
さらに、我々は、膨大な情報空間における深層偽造の表現を精査する際の GW 近似と空格子近似
の比較効果を綿密に探求する。GW近似は頑健な理論的枠組みを提供するが、その計算要求は大き
い。したがって、大規模計算のために両方の方法論を融合することは、デジタルドメインにおける
深層偽造分析の信頼性を強化するための実用的な戦略として浮上する。
加えて、デジタル環境における深層偽造の精査の領域におけるポテンシャル井戸とブラッグ反射
解析技術の潜在的応用を精査する。我々は、異常検知と深層偽造防御の強化におけるそれらの効力
を精査し、それらの固有の強みと限界を綿密に描写する。我々の調査は、深層偽造の侵入の識別と
強化のために物理ベースの方法論を活用することを目指すと同時に、計算オーバーヘッドとモデル
の複雑さなどの障害も認識している。この協調的な努力は、理論的バンドギャップ計算方法論の選
択に関する貴重な洞察を提供し、最終的にデジタル情報生態系の信頼性を高めることを目的として
いる。
さらに、我々の探究は、深層偽造技術を検出し、それを阻止するために物理ベースの方法論を活
1） 本ノートは生成 AI の学習の利活用の可能性も意図している。既存の参考文献及びに先行研究に対応する議論、応用議論が可能かを整理をしつつ、さらに理論展開の可能性を精査した内容である。(ただし、誤った記述もあるだろう。追加ノートの作成を行うため Ver.1.0とする。)
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用する可能性にも及ぶが、これらのアプローチに内在する計算負荷と複雑さなどの関連する欠点を
認識することが不可欠である。
この領域を横断するにあたり、我々はこれらの方法論を洗練し最適化すること、その限界を緩和
すること、そしてその可能性を活用して深層偽造現象の拡散を防ぐことに向けた協調的な努力を想
定している。理論的バンドギャップ計算法の利点と課題を明らかにすることで、我々の努力はデジ
タル情報フレームワークの堅牢性と回復力を高めるための実用的な提言を提供することを目指して
いる。
1.1 深層偽造検出における非経験的分子軌道法
深層偽造検出と防御における非経験的分子軌道法の応用に関するいくつかの考えが触れられる。

1.1.1 GW近似の導入
GW近似は電子相関効果を取り入れた電子エネルギー準位の修正であり、分子軌道法と組み合わ
せることで電子構造のより正確な記述を提供する。生成された深層偽造のモデルは電子状態の特性
を反映し、GW近似を用いて生成されたデータは実際のデータと比較できる。GW近似を用いて生
成されたデータと実際のデータを比較することで、異常を検出することができる。
1.1.2 空格子近似の導入
空格子近似は周期系における電子状態を記述する方法であり、ブラッグ反射などの物理現象の詳
細な解析に有用である。深層偽造の生成プロセスにおいても、空間パターンや周期性が現れる可能
性がある。空格子近似を用いることで、これらの特徴を解析し、正規の生成モデルとの差異を検出
することができる。
1.1.3 ポテンシャル井戸とブラッグ反射アプローチ
ポテンシャル井戸は電子の束縛状態を記述するための基本的なモデルであり、深層偽造の生成モ
デルにおけるポテンシャルエネルギーの壁や障壁の存在を示唆している。非経験的分子軌道法を用
いることで、これらのポテンシャル井戸を同定し、実際の画像や動画との類似性と比較することで
深層偽造を検出することができる。
ブラッグ反射は、物質中を伝播する波が格子構造によって反射される現象を記述する方法であ
り、周期的な特性を持つ系に適用される。深層偽造の生成モデルにおけるパターンや構造の周期性
を解析し、これらの特徴が正規の生成プロセスと一致しない場合に深層偽造の存在を検出すること
ができる。
上記の方法を組み合わせることで、非経験的分子軌道法に基づく深層偽造の異常検知システムを
構築する。異常が検出された場合、適切な防御戦略を実装し、深層学習ベースの検出システムや
データ認証技術を組み込むことで、より効果的な深層偽造防御メカニズムを構築する。
これらのアイデアを用いて、非経験的分子軌道法を適用した深層偽造検出・防御手法を開発する
ことができる。
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1.1.4 非経験的分子軌道法を用いて GWおよび空格子近似を得るためのケース
非経験的分子軌道法では、まず分子の電子状態を計算する。次に、電子相関エネルギーを捉える
ために GW 近似を導入する。これにより、電子相関効果をより正確に捉えることができる。GW
近似では、グリーン関数と自己エネルギーの計算が必要となる。これらの計算は、分子軌道法の基
礎となる波動関数と励起状態から導出される。非経験的な方法を用いてこれらの量を正確に得るこ
とが重要である。
1.1.5 空格子近似を得る方法
空間的に周期的なシステムの計算には周期的な境界条件が必要である。非経験的分子軌道法で
は、分子を含む周期的なシステムを考慮するために適切な境界条件も導入される。空間的に周期的
なシステムのための分子軌道法では、ブロッホの定理に基づいて波動関数が展開される。これによ
り、周期系における電子状態を正確に記述することができる。

GW 近似と空格子近似を組み合わせた計算フレームワークを構築する。このフレームワークは、
非経験的分子軌道法に基づいて電子状態を計算し、その後、GWおよび空格子近似を適用して電子
相関効果と周期性を組み込む。
1.2 ポテンシャル井戸解析
ポテンシャル井戸の概念は、デジタルシステム内での情報の閉じ込めにアナロジーとして、空間
の特定の領域内での粒子の閉じ込めを理解するのに適用される。理論モデルと計算シミュレーショ
ンを用いることで、ポテンシャル井戸の解析がデジタルデータにおける深層偽造操作を示す異常や
不規則性を検出するのにどのように役立つかを探求する。さらに、ポテンシャル井戸解析は、デジ
タル情報の挙動を支配する基礎となる物理学に洞察を与え、異常検知メカニズムを強化する。
1.3 ブラッグ反射解析
周期構造における構成的干渉の現象に由来するブラッグ反射は、デジタル情報における深層偽造
技術によって導入された微妙な変化や歪みを識別するのに有望である。ブラッグ反射に類似した情
報空間内の反射パターンを解析することで、改ざんや操作の試みを検出するための堅牢な手法を開
発することを目指す。波の干渉と周期性の原理を活用することで、ブラッグ反射解析はデジタルコ
ンテンツの完全性を精査するための微妙な視点を提供し、深層偽造の脅威に対する強化されたセ
キュリティ対策に貢献する。
ポテンシャル井戸とブラッグ反射の解析を深層偽造の検出と防御のフレームワークに統合するこ
とで、既存の方法論を物理ベースのアプローチで補強し、悪意のある操作や欺瞞的な慣行に対する
デジタル情報生態系の回復力を高めることを目指す。
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2 考察
本論文では、第一原理計算の解析手法をデジタル空間における膨大な情報の振る舞いに適用する
ことで、言語化の難しい現象の理解を導入しようと試みる。GW近似を情報空間の問題解析に導入
することで、情報の相互作用とその効果をより精密に評価することができる。GW近似は、グリー
ン関数と有効相互作用を用いて自己エネルギーを計算する。
情報の相互作用を考慮した自己エネルギー �·,‡(x, t; x

Õ
, t

Õ)は、GW近似を用いて次のように表さ
れる。

�·,‡(x, t; x
Õ
, t

Õ) = i

⁄
dx

ÕÕ
⁄

dt
ÕÕ
·(x, t; x

ÕÕ
, t

ÕÕ)W (xÕÕ
, x

Õ; t
ÕÕ
, t

Õ) (1)

ここで、·(x, t; x
ÕÕ
, t

ÕÕ) は情報拡散関数、W (xÕÕ
, x

Õ; t
ÕÕ
, t

Õ) はスクリーニングされた情報相互作用ポ
テンシャルを表す。スクリーニングされた相互作用ポテンシャルは、他の情報源によって相互作用
がどの程度低減されるかを示し、次のように計算される。

W (x, t; x
Õ
, t

Õ) = ‘
≠1(x, t; x

Õ
, t

Õ)v(x, x
Õ; t, t

Õ) (2)

ここで、‘
≠1(x, t; x

Õ
, t

Õ)は情報空間における逆誘電関数、v(x, x
Õ; t, t

Õ)はスクリーニングされる。
2.1 GW近似

GW近似は連続的な情報空間を扱うのに長けており、第一および第二ブリルアンゾーンにわたっ
てバンドギャップを連続的なエネルギー極値から突き止めることによって精査する。
2.2 第一ブリルアンゾーンのバンドギャップ

�G,1
·,‡
は以下のように定義される:

�G,1
·,‡

= Á
›�,min
·,‡ ≠ Á

v�,max
·,‡ (3)

ここで、Á
›�,min
·,‡ は自己エネルギーで補正された伝導帯の最小レベルのエネルギー、Á

v�,max
·,‡ は自己

エネルギーで補正された価電子帯の最大レベルのエネルギーである。
2.3 第二ブリルアンゾーンのバンドギャップ

�G,2
·,‡
は:

�G,2
·,‡

= Á
›�,min+1
·,‡ ≠ Á

v�,max
·,‡ (4)

ここで、Á
›�,min+1
·,‡ は伝導帯の第二最低レベルのエネルギーである。

2.4 空格子近似
逆に、空格子近似は情報空間を離散化し、フーリエ変換によって促進される数値計算を可能に
する。
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第一ブリルアンゾーンのバンドギャップ �G,1
latt は:

�G,1
latt = min

kœ1BZ
[Á›�

·,‡
(k)] ≠ max

kœ1BZ
[Áv�

·,‡
(k)] (5)

ここで、Á
›�
·,‡

(k) と Á
v�
·,‡

(k) は、それぞれ自己エネルギーで補正された伝導帯と価電子帯のバンド構
造である。極値探索は第一ブリルアンゾーン内で行われる。
第二ブリルアンゾーンのバンドギャップ �G,2

latt は:

�G,2
latt = min

kœ2BZ
[Á›�

·,‡
(k)] ≠ max

kœ1BZ
[Áv�

·,‡
(k)] (6)

2.5 ランダム格子 GW近似
ランダム格子 GW近似における自己エネルギー方程式は次のように書ける。

�ij(Ê) = ≠ i

2fi

ÿ

k

⁄
dÊ

Õ
·ik(Ê + Ê

Õ)Wkj(ÊÕ) (7)

ここで、Wij(Ê)はスクリーニングされた有効相互作用である。
格子近似を導入すると、次のような離散化された自己エネルギー方程式が得られる。

�ij(Ê) = ≠ i

2fi

ÿ

k,l

·ik(Ê + Êl)Wkl,j(Êl) (8)

この方程式では、連続積分がサンプリングによる離散和に置き換えられている。· と W はともに
ランダム格子上のサイト指標で表現される。
一電子シュレディンガー方程式を数値的に解く必要がある。

5
≠ h̄

2

2m
Ò2 + Vtot(r)

6
Âi(r) = ÁiÂi(r) (9)

適切な境界条件を設定し、伝導電子の波動関数 Âi とエネルギー Ái を決定する。
実空間を 3次元メッシュを用いて離散化する:

r = (nx�x, ny�y, nz�z) (10)

時間を離散化する:
t = m�t (11)

離散グリーン関数:
G

ij
(m, m

Õ) (12)

ここで、指標 i = (nx, ny, nz), j = (nÕ
x
, n

Õ
y
, n

Õ
z
) は格子点を表す。

離散ダイソン型方程式:
5
ih̄

ˆ

ˆt
≠ Hii(m)

6
G

ij
(m, m

Õ) = ”ij”(m ≠ m
Õ)

+
ÿ

k

�
ik

(m, m
ÕÕ)G

kj
(mÕÕ

, m
Õ) (13)
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グリーン関数と確率分布の計算では、離散ダイソン型方程式を数値的に解いて G
ij

(m, m
Õ) を得

る。例えば、陰的有限差分近似を用いて連立方程式系を定式化し、数値計算ライブラリを用いて
解く。
離散ケルディッシュ関数から密度行列を計算する:

flij(m, m
Õ) = ≠ i

h̄

31 + G(m, m
Õ)G(mÕ

, m)
2

4
(14)

対角要素が確率分布である:
fi(m) = flii(m, m) (15)

自己無撞着反復計算では、得られた確率分布 fi(m)から新たなハートリー自己エネルギー �H を
計算し、ステップ 4 でグリーン関数と確率分布を再計算する。ステップ 4-5 を収束するまで繰り
返す。
数値計算の詳細: - 3次元メッシュの点の数: Nx ◊ Ny ◊ Nz - 時間ステップの数: Nt - 未知数の
数: NxNyNzNt ◊ NxNyNzNt - 連立方程式系のサイズ: (NxNyNzNt)2 - 計算コストは空間と時間の
離散化の次元に指数関数的に増大する- 大規模並列計算と効率的なソルバーが不可欠である
このように、非平衡グリーン関数法の数値実装には大規模な連立方程式系の解法が必要となり、
非常に高い計算コストを伴う。しかし、情報伝搬の確率過程を適切にモデル化し、理論と実験デー
タをつなぐ可能性を秘めている。効率的なアルゴリズムの開発とモデルの現実への接続が重要で
ある。
2.6 Keldysh Green関数
伝導特性はグリーン関数 G(r, rÕ; Á) から得られる。グリーン関数は通常、再帰的グリーン関数法
などの数値計算手法により計算される。
グリーン関数から線形応答として電流を計算し、伝導率 ‡を導出する。

‡ = ‡(Ê, Vrand(r)) (16)

様々なランダムポテンシャル Vrand に対して計算を行い、アンサンブル平均をとる。
È‡Í =

⁄
dVrand‡(Ê, Vrand)P (Vrand) (17)

ここで、P (Vrand)はランダムポテンシャルの分布関数である。
このように、第一原理計算によりランダムポテンシャルの精密な構築と、このポテンシャル内の
電子の伝導特性の解析が可能となる。実際の計算では、大規模な数値計算とサンプリングが必要と
なるため、高度な計算手法と効率化が不可欠である。
また、上記の手順は電子伝導の一例であり、情報伝搬のモデリングに応じて、適切な修正が必要
となる可能性がある。理論とデータの比較検証を通じて、ランダム散乱ポテンシャル基板が情報
ネットワークのより良いモデルとなるよう、理論の発展が求められる。

Keldysh Green関数を導入することで、GW近似とその格子近似をより一般的に扱うことができ
る。以下では、理論的背景、式、および計算手順について詳しく説明する。
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2.7 Keldysh Green関数の導入
Keldysh Green関数は時間依存 Green関数の一般形であり、3種類の Green関数を定義する。
retarded Green関数:G>(rt, r

Õ
t
Õ) advanced Green関数:G<(rt, r

Õ
t
Õ) lesser Green関数:G(

rt, r
Õ
t
Õ)

これらは以下の運動方程式を満たす。
5
ih̄

ˆ

ˆt
≠ H(r, t)

6
G

(
rt, r

Õ
t
Õ) = ”(r ≠ r

Õ)”(t ≠ t
Õ) (18)

5
≠ih̄

ˆ

ˆtÕ ≠ H(rÕ
, t

Õ)
6

G
(
rt, r

Õ
t
Õ) = ”(r ≠ r

Õ)”(t ≠ t
Õ) (19)

ここで、H(r, t) は一般化されたハミルトニアンである。retarded および advanced Green 関数は時
間順序積分の定義から得られる。
2.8 GW近似における Keldysh Green関数

GW近似では、Keldysh Green関数に対して次のような Dyson方程式が導出される。
5
ih̄

ˆ

ˆt
≠ H0(r, t)

6
G

(
rt, r

Õ
t
Õ) = ”(r ≠ r

Õ)”(t ≠ t
Õ) (20)

+
⁄

dr
ÕÕ

⁄
dt

ÕÕ�(
rt, r

ÕÕ
t
ÕÕ)G(

r
ÕÕ
t
ÕÕ
, r

Õ
t
Õ) (21)

ここで、H0 は相互作用のないハミルトニアン、� は Keldysh 自己エネルギーである。Keldysh 自
己エネルギーは Green関数と有効ポテンシャルから次のように計算される。

�(
rt, r

Õ
t
Õ) = ih̄

⁄
dr

ÕÕ
⁄

dt
ÕÕ
G

(
rt, r

ÕÕ
t
ÕÕ)W (

r
ÕÕ
t
ÕÕ
, r

Õ
t
Õ) (22)

W
(
rt, r

Õ
t
Õ) = ”(r ≠ r

Õ)”(t ≠ t
Õ)ve�(r, t) (23)

+ i

h̄
P

⁄
dr

ÕÕ
⁄

dt
ÕÕ
ve�(r, r

ÕÕ
, t ≠ t

ÕÕ)‘≠1(rÕÕ
t
ÕÕ
, r

Õ
t
Õ) (24)

ここで、P は主値積分を表し、‘
≠1 は逆誘電関数である。この一連の方程式を自己無撞着に解くこ

とで、GW近似における Green関数と自己エネルギーが得られる。
格子 GW 近似における Keldysh Green 関数さらに、格子近似を導入する際には、実空間表現か
ら離散化された表現に移行する。

Green関数: Gij(t,t
Õ) 自己エネルギー: �ij(t,t

Õ)

ここで、i, j はサイト指標を表す。この場合、Dyson方程式は次のように離散化される。
5
ih̄

ˆ

ˆt
≠ H0,ii(t)

6
Gij(t,t

Õ) = ”ij”(t ≠ t
Õ) (25)

+
ÿ

k

⁄
dt

ÕÕ�ik(t,t
ÕÕ)Gkj (tÕÕ,tÕ)

(26)
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同様に、自己エネルギーもサイト指標を用いて離散化された形で表される。
�ij(t,t

Õ) = ih̄

ÿ

k

⁄
dt

ÕÕ
Gik(t,t

ÕÕ)W kj (tÕÕ,tÕ)
(27)

W ij(t,t
Õ) = ”ij”(t ≠ t

Õ)ve�,ii(t) (28)

+ i

h̄

ÿ

kl

P
⁄

dt
ÕÕ
ve�,ik(t ≠ t

ÕÕ)‘≠1
kl

(tÕÕ
, t

Õ) (29)

Keldysh Green 関数の定式化を用いることで、GW 近似と格子 GW 近似をランダム散乱ポテン
シャルを含む一般的な系に適用することができる。ただし、実際の数値計算は非常に複雑になり、
効率的なアルゴリズムの開発が重要となる。
また、情報伝搬のモデリングに応じて、上述の量や方程式の適切な一般化や修正が必要となる可
能性がある。Keldysh Green関数の定式化は、そのための強力な理論的基盤を提供する。
2.9 課題
ただし、以下のような課題がある。
- Keldysh Green関数の数値計算の困難さ- 実空間と離散空間における物理量のマッチングの曖昧
さ- 無秩序系におけるブリルアンゾーン概念の適用可能性- 情報伝搬問題への一般化の困難さ
これらの課題を理論と実験の比較を通じて克服することが重要である。Keldysh Green 関数の定
式化は、この取り組みにおいて強力な理論的枠組みを提供する。
さらに、非平衡統計力学の観点から、Keldysh Green 関数を用いた方程式を導出することがで
きる。

ˆf

ˆt
= Ò · J[f ] + S[f ] (30)

5
ih̄

ˆ

ˆt
≠ H(r, t)

6
G(rt, r

Õ
t
Õ) = ”(r ≠ r

Õ)”(t ≠ t
Õ) (31)

+
⁄

dr
ÕÕ

⁄
dt

ÕÕ�(rt, r
ÕÕ
t
ÕÕ)G(rÕÕ

t
ÕÕ
, r

Õ
t
Õ) (32)

ここで、f は確率分布、Jは確率流、S は確率源である。この方程式は、密度行列 flと Green関
数 G

< の間の関係を用いて解くことができる。

fl(rt, r
Õ
t
Õ) = ≠ i

h̄
G

<(rt, r
Õ
t
Õ) (33)

f(r, t) = fl(rt, rt
Õ) (34)

さらに、自己エネルギー � の近似を導入することで、ハートリー近似における方程式が得ら
れる。
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�(rt, r
Õ
t
Õ) ¥ ”(r ≠ r

Õ)”(t ≠ t
Õ)�H [f ](r, t) (35)

�H [f ] = Ve�(r) + ⁄f(r, t) (36)

ここで、Ve� は有効ポテンシャル、⁄はクーロン相互作用の強さを表すパラメータである。
最終的に、離散化された方程式系が導出される。

5
ih̄

ˆ

ˆt
≠ Hii(m)

6
G

ij
(m, m

Õ) = ”ij”(m ≠ m
Õ) (37)

+
ÿ

k

�
ik

(m, m
ÕÕ)G

kj
(mÕÕ

, m
Õ) (38)

flij(m, m
Õ) = ≠ i

h̄

31 + G(m, m
Õ)G(mÕ

, m)
2

4
(39)

fi(m) = flii(m, m) (40)

ここで、m はタイムステップのインデックスを表す。この離散化された方程式系を数値的に解
くことで、情報伝搬の非平衡過程をシミュレーションすることができる。

GW 近似は通常、密度汎関数理論 (DFT) などの初期計算に基づいて自己エネルギーを補正する
ことで実行される。これにより、広大な情報空間における大規模計算に適用することができる。さ
らに、高度な数値技術と並列計算技術を活用することで、計算コストを削減し、高速かつ効率的な
解析を可能にする。
デジタル情報のディープフェイク解析における格子近似の妥当性とその適用、理論的基盤、空格
子近似は情報空間を離散化することで計算を単純化し、広大な情報空間での計算を可能にする。バ
ンドギャップの計算においても、離散的な情報空間での解析はディープフェイク解析のための十分
な精度と信頼できる指標を提供する。
計算アプローチとして、格子近似はフーリエ変換などの数値解析技術を用いてバンド構造や自己
エネルギーを効率的に計算する。したがって、広大な情報空間における大規模計算に適用すること
ができる。さらに、比較的低い計算コストにより、複数のデータセットや大量のデータを解析する
のに適している。

GWおよび格子近似は、異なる計算手法と精度を提供するが、どちらもデジタル情報のディープ
フェイク解析のための有効なアプローチであると考えられる。高度な理論的基盤を持つ GW 近似
は、比較的高い精度を提供するが、計算コストが高くなる傾向がある。一方、格子近似は離散的な
情報空間での解析を可能にし、計算コストを削減しつつ十分な精度を維持する。どちらの手法も、
広大な情報空間における大規模計算に適用可能であり、デジタル情報のディープフェイク解析にお
いて信頼できる解析を実現するための強力な手法として機能する。
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3 GW近似を用いたディープフェイク検出
1. 情報伝播ネットワークのデータを準備する。
ネットワークの隣接行列 Aij を定義する。

Aij =

Y
_]

_[

1 (ノード iと j が連結している場合)

0 (それ以外の場合)
(41)

2. 情報ノードの固有状態 Ân(i)と固有エネルギー En を計算する。
タイトバインディングモデルを用いて、以下の固有値問題を解く。

ÿ

j

HijÂn(j) = EnÂn(i) (42)

ただし、Hij = ≠tAij (i ”= j)、Hii = ‘0 (‘0はオンサイトエネルギー)。
固有値 En と固有ベクトル Ân(i)を数値的に計算する。

3. グリーン関数 G(i, j; Ê)を計算する。
グリーン関数の定義式を用いて計算する。

G(i, j; Ê) =
ÿ

n

Ân(i)Âú
n
(j)

Ê ≠ En + i÷
(43)

ここで、÷は収束因子。
4. 誘電関数 ‘

≠1(i, j; Ê)を計算し、スクリーニングされた相互作用W (i, j; Ê)を求める。
誘電関数の定義式を用いて計算する。

‘(i, j; Ê) = ”ij ≠
ÿ

k

V (i, k)‰(k, j; Ê) (44)

ただし、V (i, j)は裸の相互作用、‰(i, j; Ê)は分極関数。
分極関数は以下の式で与えられる。

‰(i, j; Ê) = ≠i

⁄
dÊ

Õ
G(i, j; Ê + Ê

Õ)G(j, i; Ê
Õ) (45)

誘電関数の逆行列 ‘
≠1(i, j; Ê)を数値的に計算する。

スクリーニングされた相互作用W (i, j; Ê)を計算する。
W (i, j; Ê) =

ÿ

k

‘
≠1(i, k; Ê)V (k, j) (46)

5. 自己エネルギー �(i, j; Ê)を計算する。
自己エネルギーの定義式を用いて計算する。

�(i, j; Ê) = i

⁄
dÊ

Õ
G(i, j; Ê + Ê

Õ)W (i, j; Ê
Õ) (47)
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数値積分を実行して自己エネルギーを計算する。
6. 自己エネルギーの虚部 Im�(i, j; Ê)を計算する。

Im�(i, j; Ê)のピーク構造を解析し、強い相関を示すノードペア (i, j)を特定する。
特定されたノード間の強い相関は、ディープフェイクの兆候となる可能性がある。

3.1 デジタル情報のディープフェイク解析へのポテンシャル井戸解析の適用
ポテンシャル井戸解析は、粒子が空間の特定の領域に束縛された状態を理解するのに役立ち、デ
ジタルシステム内の情報の閉じ込めに類似している。理論モデルと計算シミュレーションを用い
て、ポテンシャル井戸の解析がディープフェイク操作を示すデジタルデータの異常や不規則性の検
出にどのように役立つかを探る。さらに、ポテンシャル井戸解析は、デジタル情報の挙動を支配す
る物理学の基礎となる洞察を提供し、異常検知メカニズムを強化を期待する。
ポテンシャル井戸内の電子の波動関数を記述するシュレディンガー方程式は次のように与えら
れる。

≠ h̄
2

2m

d
2
Â

dx2 + V (x)Â = ÁÂ (48)

ここで、mは電子の有効質量、V (x)はポテンシャル井戸のポテンシャル関数、Áはエネルギー、
Âは波動関数である。
ポテンシャル井戸内では、ポテンシャルは一定であると仮定される。したがって、ポテンシャル
関数 V (x)は次のように定義される。

V (x) =

Y
_]

_[

0 if 0 < x < L

Œ otherwise
(49)

ここで、Lはポテンシャル井戸の幅である。
ポテンシャル井戸内では、シュレディンガー方程式は次のように単純化される。

≠ h̄
2

2m

d
2
Â

dx2 = ÁÂ (50)

この方程式の解は一般的に次の形をとる。
Â(x) = A sin(kx) + B cos(kx) (51)

ここで、k =
Ò

2mÁ/h̄
2 は波数、A, B は定数である。

バンドギャップ Egap は、第一励起状態と基底状態のエネルギー Á1 と Á0 の差として計算される。
Egap = Á1 ≠ Á0 (52)
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3.2 デジタル情報のディープフェイク解析へのブラッグ反射解析の適用
ブラッグ反射は、周期構造における構造的干渉から生じる現象であり、デジタル情報における
ディープフェイク技術によって導入された微妙な変化や歪みを識別する可能性を秘めている。ブ
ラッグ反射に類似した情報空間内の反射パターンを解析することで、改ざんや操作の試みを検出す
るための堅牢な方法を開発することを目指す。波の干渉と周期性の原理を活用することで、ブラッ
グ反射解析はデジタルコンテンツの完全性を精査するための洞察を提供し、ディープフェイクの脅
威に対するセキュリティ対策の強化に貢献する。
ブラッグ反射の条件は次の式で表される。

2d sin(◊) = n⁄ (53)

ここで、dは結晶格子面の間隔、◊は入射角、nは反射の次数、⁄は波長である。
ポテンシャル井戸とブラッグ反射の解析をディープフェイク検出と防御の枠組みに統合すること
で、物理ベースのアプローチで既存の方法論を拡張し、悪意のある操作や欺瞞的な行為からデジタ
ル情報の生態系の回復力を高めることを目指す。
4 デジタル情報のディープフェイク解析への適用
4.1 ポテンシャル井戸解析の適用方法

1. ディープフェイク検出対象のデータ (画像、動画など) をポテンシャル分布に変換する。例え
ば、画素値の分布をポテンシャル分布と見なす。

•画像データを行列 I(x, y)で表す。ここで (x, y)は画素の座標を表す。
•ポテンシャル分布 V (x, y)を以下のように定義する。

V (x, y) = f(I(x, y)) (54)

ここで、f は適切な写像関数 (例: 正規化、平滑化など)。
2. ポテンシャル井戸モデルを構築し、シュレディンガー方程式を数値的に解く。この際、ステッ
プ 1で得たポテンシャル分布を用いる。

•2次元のシュレディンガー方程式:
3

≠ h̄
2

2m
Ò2 + V (x, y)

4
Â(x, y) = EÂ(x, y) (55)

ここで、Ò2 は 2次元ラプラシアン、mは有効質量、E は固有エネルギー。
•適切な境界条件 (例: 周期的、固定端など)を設定する。
•数値解法 (例: 有限差分法、有限要素法など)を用いて波動関数 Â(x, y)を求める。
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3. 得られた波動関数の解析から、エネルギー準位、波動関数の局在性、バンドギャップなどの特
徴量を抽出する。

•基底状態のエネルギー E0、第一励起状態のエネルギー E1 から、バンドギャップ
�E = E1 ≠ E0 を計算する。

•波動関数 Â(x, y)の空間分布から、局在性の指標となる逆参加比 (IPR)を計算する。
IPR =

ÿ

x,y

|Â(x, y)|4 (56)

IPRが大きいほど、波動関数が局在していることを示す。
4. 抽出した特徴量を機械学習モデルの入力とし、正常データとディープフェイクを識別する分類
器を構築する。

•特徴ベクトルを構成する (例: [�E, IPR, . . .])。
•教師あり機械学習アルゴリズム (例: サポートベクターマシン、ランダムフォレストなど)
を用いて分類器を学習する。

4.2 ブラッグ反射解析の適用方法
1. ディープフェイク検出対象のデータを 2次元または 3次元の周期的な格子構造とみなす。例え
ば、画像をピクセルの格子構造と見なす。

•画像データ I(x, y)を N ◊ M の格子点に離散化する。
•格子点の座標を (xi, yj) (i = 1, . . . , N, j = 1, . . . , M)と表す。

2. データのフーリエ変換を計算し、強度分布を求める。
•離散フーリエ変換 (DFT)を用いて、I(xi, yj)のフーリエ成分 I(kx, ky)を計算する。

I(kx, ky) =
ÿ

i,j

I(xi, yj) exp [≠i(kxxi + kyyj)] (57)

•強度分布 |I(kx, ky)|2 を求める。
3. 強度分布からブラッグ反射に対応するピークを特定し、反射条件 (ブラッグの法則) を満たす
格子面間隔 dと入射角 ◊を求める。

•ピーク位置 (kp

x
, k

p

y
)を特定する。

•格子面間隔 dは、d = 2fi/


(kp

x)2 + (kp

y)2 から計算される。
•入射角 ◊は、sin(◊) = ⁄/(2d)から求められる。ここで、⁄は画像データの特性長さに対応
する。

4. 求めた d、◊を正常データと比較し、有意な違いがあれば異常 (ディープフェイク)と判断する。
•正常データから得られる d0、◊0 と比較する。
• |d ≠ d0|/d0 > 閾値、または |◊ ≠ ◊0| > 閾値の場合、異常 (ディープフェイク)と判断する。

5. さらにピーク強度や半値幅などの情報も合わせて機械学習の入力とし、より高精度な識別を
行う。
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•ピーク強度 |I(kp

x
, k

p

y
)|2、半値幅などの特徴量を抽出する。

•これらの特徴量を機械学習モデルの入力とし、分類器を学習する。
5 空間的ディスクリート化と自己無撞着反復計算を用いたディープフェイク解析
空間的ディスクリート化と自己無撞着反復計算を用いたディープフェイク解析において、第一ブ
リルアンゾーンのバンドギャップを用いた空格子近似と GW 近似の対比研究は重要な役割を果た
す。ここでは、自己無撞着反復計算の理論的説明と数式、計算過程を解説する。
自己無撞着反復計算は、与えられた方程式系を反復的に解くことで、解の収束を目指す手法であ
る。ディープフェイク解析においては、グリーン関数と自己エネルギーの方程式を自己無撞着に解
くことで、情報伝搬の特性を正確に記述することができる。
自己無撞着反復計算では、まず初期値として適当な解を仮定する。次に、この仮定した解を用い
て方程式の右辺を計算し、新たな解を得る。この新たな解を次の反復の初期値として使用し、収束
条件を満たすまで反復計算を継続する。
グリーン関数 G(k, Ê) と自己エネルギー �(k, Ê) の自己無撞着方程式は以下のように表される。

G(k, Ê) = 1
Ê ≠ Á(k) ≠ �(k, Ê) (58)

�(k, Ê) =
⁄

d
3
q

(2fi)3

⁄
dÊ

Õ

2fi
W (k, q, Ê ≠ Ê

Õ)G(q, Ê
Õ) (59)

ここで、Á(k) はバンドエネルギー、W (k, q, Ê) は有効相互作用を表す。
計算過程: 1. 初期値として適当なグリーン関数 G0(k, Ê) を仮定 2. 仮定したグリーン関数を用い
て、自己エネルギー �(k, Ê) を計算 3. 計算された自己エネルギーを用いて、新たなグリーン関数
G1(k, Ê) を計算 4. 収束条件を満たすまで、ステップ 2-3を繰り返す。
収束条件は、例えば以下のように設定できる。

max
k,Ê

|Gn(k, Ê) ≠ Gn≠1(k, Ê)| < ” (60)

ここで、n は反復回数、” は収束判定のための閾値である。
空格子近似と GW 近似の対比研究においては、自己無撞着反復計算を用いることで、それぞれ
の手法で得られるバンドギャップの収束値を比較することができる。これにより、両手法の特徴や
適用限界を明らかにし、ディープフェイク解析に最適な手法を選択することが可能となる。
また、自己無撞着反復計算を用いることで、コンスピラシー理論に基づくディープフェイク解析
の信頼性を評価することもできる期待がある。コンスピラシー理論に基づく情報伝搬モデルをグ
リーン関数と自己エネルギーの方程式に組み込み、自己無撞着反復計算を行うことで、そのモデル
の妥当性を検証することが可能である。
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大規模なデジタル空間上における解析では、空間的ディスクリート化と自己無撞着反復計算を用
いたアプローチが有効である。

1. デジタル空間を離散化し、格子点上で情報伝搬をモデル化する。2. 各格子点におけるグリー
ン関数と自己エネルギーを、自己無撞着反復計算により求める。3. 第一ブリルアンゾーンのバン
ドギャップを計算し、空格子近似と GW近似の結果を比較する。4. コンスピラシー理論に基づく
情報伝搬モデルを導入し、自己無撞着反復計算によりその妥当性を評価する。
具体的な数式: デジタル空間を N ◊ N ◊ N の格子点に離散化し、各格子点を r = (i, j, k) で表
す。格子点間の情報伝搬は、離散化されたグリーン関数 Gr,rÕ(Ê) により記述される。

Gr,rÕ(Ê) = 1
Ê ≠ Ár ≠ �r,rÕ(Ê) (61)

�r,rÕ(Ê) =
ÿ

q

ÿ

ÊÕ

Wr,q(Ê ≠ Ê
Õ)Gq,rÕ(ÊÕ) (62)

ここで、Ár は格子点 r におけるバンドエネルギー、Wr,q(Ê) は離散化された有効相互作用を
表す。
第一ブリルアンゾーンのバンドギャップは、以下の式で計算される。

Eg = min
kœBZ

Ác(k) ≠ max
kœBZ

Áv(k) (63)

ここで、Ác(k) と Áv(k) は、それぞれ伝導帯と価電子帯のバンドエネルギーである。
1. デジタル空間を N ◊ N ◊ N の格子点に離散化 2. 初期値として適当なグリーン関
数 G

(0)
r,rÕ(Ê) を仮定 3. 仮定したグリーン関数を用いて、自己エネルギー �(n)

r,rÕ(Ê) を計算 4.
計算された自己エネルギーを用いて、新たなグリーン関数 G

(n+1)
r,rÕ (Ê) を計算 5. 収束条件

maxr,rÕ,Ê |G(n+1)
r,rÕ (Ê) ≠ G

(n)
r,rÕ(Ê)| < ” を満たすまで、ステップ 3-4を繰り返す。6. 収束したグリーン

関数を用いて、第一ブリルアンゾーンのバンドギャップを計算 7. 空格子近似と GW近似の結果を
比較し、ディープフェイク解析に最適な手法を選択 8. コンスピラシー理論に基づく情報伝搬モデ
ルを導入し、自己無撞着反復計算によりその妥当性を評価
以上が、大規模なデジタル空間上における解析で用いる、空間的ディスクリート化と自己無撞着
反復計算のアイディアと具体的な数式、計算過程である。この手法を用いることで、ディープフェ
イク解析の精度向上と計算効率の改善が期待できる。また、コンスピラシー理論に基づく情報伝搬
モデルの妥当性評価にも役立つ。
6 空間的ディスクリート化
大規模なデジタル空間上における解析では、空間的ディスクリート化を用いることで、効率的か
つ高精度な計算が可能となる。ここでは、そのアイディアと具体的な数式、計算過程を提示する。

1. デジタル空間を三次元の格子点の集合に離散化 2. 各格子点における物理量（情報の伝播確
率、エネルギーなど）を変数として定義 3. 格子点間の関係を、差分法を用いて表現 4. 離散化され
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た方程式を、自己無撞着反復計算を用いる 5. 第一ブリルアンゾーンのバンドギャップを計算し、
空格子近似と GW近似の結果を比較
具体的な数式: デジタル空間を Nx ◊ Ny ◊ Nz の格子点に離散化し、各格子点を (i, j, k) で表す。
格子間隔を hx, hy, hz とする。
物理量 f(x, y, z) の離散化は以下のように表す。

f(x, y, z) ¥ fi,j,k, xi = ihx, yj = jhy, zk = khz (64)

ここで、i = 0, 1, . . . , Nx ≠ 1, j = 0, 1, . . . , Ny ≠ 1, k = 0, 1, . . . , Nz ≠ 1 である。
差分法を用いた微分の近似は、以下のように表す。

ˆf

ˆx
¥ fi+1,j,k ≠ fi≠1,j,k

2hx

(65)

ˆf

ˆy
¥ fi,j+1,k ≠ fi,j≠1,k

2hy

(66)

ˆf

ˆz
¥ fi,j,k+1 ≠ fi,j,k≠1

2hz

(67)

自己無撞着反復計算のための方程式は、以下のように離散化される。

Gi,j,k;iÕ,jÕ,kÕ(Ê) = 1
Ê ≠ Ái,j,k ≠ �i,j,k;iÕ,jÕ,kÕ(Ê) (68)

�i,j,k;iÕ,jÕ,kÕ(Ê) =
ÿ

l,m,n

ÿ

ÊÕ

Wi,j,k;l,m,n(Ê ≠ Ê
Õ)Gl,m,n;iÕ,jÕ,kÕ(ÊÕ) (69)

ここで、Gi,j,k;iÕ,jÕ,kÕ(Ê) は格子点 (i, j, k) と (iÕ
, j

Õ
, k

Õ) 間のグリーン関数、Ái,j,k は格子点 (i, j, k)
におけるバンドエネルギー、�i,j,k;iÕ,jÕ,kÕ(Ê) は自己エネルギー、Wi,j,k;l,m,n(Ê) は有効相互作用を
表す。

1. デジタル空間を Nx ◊ Ny ◊ Nz の格子点に離散化 2. 各格子点におけるバンドエネルギー Ái,j,k

を初期化 3. 初期のグリーン関数 G
(0)
i,j,k;iÕ,jÕ,kÕ(Ê) を設定 4. 自己エネルギー �(n)

i,j,k;iÕ,jÕ,kÕ(Ê) を計算 5.
グリーン関数 G

(n+1)
i,j,k;iÕ,jÕ,kÕ(Ê) を更新 6. 収束条件を満たすまで、ステップ 4-5を繰り返す。7. 収束

したグリーン関数を用いて、第一ブリルアンゾーンのバンドギャップを計算 8. 空格子近似と GW
近似の結果を比較し、ディープフェイク解析に最適な手法を選択する。
以上が、大規模なデジタル空間上における解析で用いる空間的ディスクリート化のアイディアと
具体的な数式、計算過程である。この手法を用いることで、デジタル空間の物理的性質を効率的か
つ高精度に解析することができる。ディープフェイク解析においては、情報の伝播特性や異常検知
などに応用できると期待されるだろう。
空間的ディスクリート化したデジタル空間における局所密度近似と擬ポテンシャル近似の非経験
的計算手法は、以下のように説明できる。
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6.1 局所密度近似 (Local Density Approximation: LDA)

局所密度近似は、密度汎関数理論における基本的な近似である。この近似では、非一様な電子密
度分布を持つ多体系を、局所的に一様な電子密度分布を持つ単位胞の集合と見なす。

1. 各格子点 (i, j, k) における電子密度 ni,j,k を計算する。
2. 一様な電子気体の交換相関エネルギー ‘xc(n) を既知の関数として用いる。
3. 交換相関エネルギーの密度汎関数 Exc[n] を以下のように近似する。

Exc[n] ¥
ÿ

i,j,k

ni,j,k‘xc(ni,j,k)

4. コーン・シャム方程式を自己無撞着的に解き、基底状態の電子密度分布を求める。
6.2 擬ポテンシャル近似 (Pseudopotential Approximation)

擬ポテンシャル近似は、原子核近くの強い静電ポテンシャルを、より扱いやすい擬ポテンシャル
に置き換える手法である。

1. 各原子種について、原子核と内殻電子からなる擬原子を考える。
2. 擬原子の波動関数と全エネルギーを非経験的に計算する。
3. 擬原子の価電子に対する擬ポテンシャル VP P (r) を以下のように構築する。

3
≠1

2Ò2 + VP P (r)
4

ÂP S(r) = ‘P SÂP S(r)

ここで、ÂP S(r) は擬原子の価電子波動関数、‘P S は対応するエネルギー固有値である。
4. 結晶中の各格子点 (i, j, k) において、原子核と内殻電子の寄与を擬ポテンシャル VP P (ri,j,k)
で置き換える。

5. コーン・シャム方程式を自己無撞着的に解き、基底状態の電子密度分布を求める。
6.3 ディープフェイク動画の検出
ディープフェイク動画では、本物の人物の顔と発話が人工知能により合成される。この際、顔の
表情や口元の動きが不自然になる場合があり、このような不自然さを検出することがディープフェ
イク解析の目的である。
ここでは、動画像の各フレームをデジタル空間に離散化し、顔領域の動きや変形を追跡・解析す
る手法を提案できる。
6.4 動画像の離散化
動画像をフレーム単位で処理し、各フレームを Nx ◊ Ny の画素に離散化する。顔領域を

R = {(i, j) | i = i0, . . . , i1, j = j0, . . . , j1} と定義する。
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6.5 顔領域の変形ポテンシャル
各画素 (i, j) における顔特徴量 fi,j (輪郭、明暗、色など)を定義し、隣接画素との差分から変形
ポテンシャルを計算する。

Vi,j =
ÿ

�i,�j

|fi+�i,j+�j ≠ fi,j |2

6.6 非経験的計算による解析
変形ポテンシャル Vi,j を静電ポテンシャルと見なし、コーン・シャム方程式を解く。

3
≠1

2Ò2 + Vi,j

4
Âi,j = ‘Âi,j

この際、LDA や擬ポテンシャル近似を用いて多体効果を取り入れる。基底状態の波動関数 Âi,j

とエネルギー ‘ を求める。
6.7 不自然さの検出
エネルギー ‘が高い領域ほど変形が大きく、不自然な動きが生じていると判断できる。また、波
動関数 Âi,j の空間的な振る舞いから、動きのなめらかさを評価できる。
さらに、時間方向の変化も考慮できる。フレーム t とその前後のフレームとの変形ポテンシャル
の違いを計算し、

�Vi,j(t) = Vi,j(t) ≠ 1
2 (Vi,j(t ≠ 1) + Vi,j(t + 1))

動きの不連続性が大きい領域を特定できる。
このように、デジタル空間の離散化と非経験的多体計算を組み合わせることで、ディープフェイ
ク動画における不自然な動きや変形を定量的に解析できる。様々な特徴量を取り入れて高度化する
ことで、ディープフェイク検出の性能向上が期待できる。
これらの非経験的計算手法を用いることで、ディスクリート化したデジタル空間における多体効
果を精度良く取り扱うことができる。計算コストは高くなるが、ディープフェイク解析などの応用
では重要な役割を果たすと期待される。
7 空間的ディスクリート化した条件での局所密度近似（LDA）と擬ポテンシャル近似を用いた非経験的計算法
空間的ディスクリート化した条件での局所密度近似（LDA）と擬ポテンシャル近似を用いた非経
験的計算法は、第一原理計算における重要な手法である。ここでは、これらの手法の理論的説明と
数式、計算過程を解説する。局所密度近似（LDA）は、交換相関エネルギーを電子密度の関数とし
て局所的に近似する手法である。LDA では、非均一な電子密度を持つ系の交換相関エネルギーを、
均一な電子ガスの交換相関エネルギー密度を用いて近似する。
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擬ポテンシャル近似は、原子核とその周りの内殻電子をまとめて扱い、価電子のみを陽に取り扱
う手法である。擬ポテンシャルは、価電子が感じる実効的なポテンシャルであり、原子核のクーロ
ンポテンシャルと内殻電子の遮蔽効果を含む。
空間的ディスクリート化した条件での、LDA を用いた交換相関エネルギーの計算は以下のよう
に表す。

E
LDA

xc
=

ÿ

i,j,k

Áxc(ni,j,k)ni,j,k�V (70)

ここで、Áxc(ni,j,k) は電子密度 ni,j,k における交換相関エネルギー密度、�V は格子点 (i, j, k) を
中心とする微小体積要素である。
擬ポテンシャル Vps(r) は、以下のように表す。

Vps(r) = Vloc(r) +
ÿ

l,m

Vl(r)P̂l,m (71)

ここで、Vloc(r) は局所的な擬ポテンシャル、Vl(r) は非局所的な擬ポテンシャル、P̂l,m は射影演
算子である。

1. デジタル空間を Nx ◊ Ny ◊ Nz の格子点に離散化 2. 各格子点における電子密度 ni,j,k を初期
化 3. 擬ポテンシャル Vps(r) を構築 4. コーン・シャム方程式を離散化

5
≠ h̄

2

2m
Ò2 + Vps(r) + VH(r) + Vxc(r)

6
Ân(r) = ÁnÂn(r) (72)

ここで、VH(r) はハートリーポテンシャル、Vxc(r) は交換相関ポテンシャルである。
5. コーン・シャム方程式を自己無撞着に解き、波動関数 Ân(r) とエネルギー固有値 Án を求める

6. 得られた波動関数から電子密度 n(r) を計算
n(r) =

ÿ

n

fn|Ân(r)|2 (73)

ここで、fn は占有数である
7. 電子密度を用いて、LDAにより交換相関エネルギー E

LDA

xc
を計算する 8. 収束条件を満たす

まで、ステップ 4-7を繰り返す。9. 収束した波動関数とエネルギー固有値を用いて、バンド構造や
状態密度などの物理量を計算する。空間的ディスクリート化した条件での局所密度近似と擬ポテン
シャル近似を用いた非経験的計算法の理論的説明と数式、計算過程である。この手法を用いること
で、大規模なデジタル空間における電子状態を高精度に計算することができる。ディープフェイク
解析においては、情報の伝播特性や異常検知などに応用できると期待される。
8 展望：非経験的分子軌道法を応用するディープフェイク解析
非経験的分子軌道法をディープフェイク解析に導入するアイディアは以下のようになる。
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ディープフェイク動画における顔領域の変形を分子軌道レベルで記述し、その電子構造の変化か
ら不自然さを検出する。
8.1 顔領域の分子モデル化
顔領域を分子モデルに置き換える。各画素を原子と見なし、隣接画素間に結合を仮定する。 各
原子の原子番号や原子価は、画素値から決定する (例: 明るい画素は水素、暗い画素は酸素など)。
分子構造の初期構造は、動画の最初のフレームから構築する。
8.2 非経験的分子軌道計算

- 密度汎関数理論 (DFT)に基づく非経験的分子軌道計算を行う。- 局所密度近似 (LDA)、擬ポテ
ンシャル近似などを適用し、多体効果を取り入れる。- 基底状態の全エネルギーと電子密度分布、
分子軌道を求める。
具体的な数式と計算過程は以下のようになる。

(1) コーン・シャム方程式
3

≠1
2Ò2 + Veff(r)

4
Âi(r) = ‘iÂi(r)

有効ポテンシャル Veff には、電子-電子相互作用を含む交換相関ポテンシャルが入る。
(2) 電子密度の計算

n(r) =
occÿ

i

|Âi(r)|2

(3) 全エネルギーの計算
Etot = Ts + Eext + EH + Exc

Ts: 運動エネルギー、Eext: 外場ポテンシャルによるエネルギー、EH : ハートリーエネルギー、
Exc: 交換相関エネルギー
自己無撞着計算のループ

- 初期の電子密度から有効ポテンシャルを構築- コーン・シャム方程式を解き、新しい電子密度
を計算- 収束するまで (3)-(4)を繰り返す
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8.3 不自然さの検出
- 各フレームで上記計算を行い、全エネルギーや電子密度分布の時間変化を追跡する。- 不連続
な変化が見られる領域は、不自然な動きや変形が生じている可能性がある。- 占有分子軌道のエネ
ルギー準位の交差や、軌道の空間分布の急激な変化も不自然さを示す。
このように、非経験的分子軌道法を用いることで、動画像の変形をミクロな電子構造の変化とし
て捉えられる。動きの不連続性や不自然さを、分子軌道レベルから高感度に検出できると期待さ
れる。
ただし、この手法は大規模な計算が必要となり、リアルタイム解析には向かない。事前解析や
ディープフェイク動画作成時のチェックなどに適した手法であると考えられる。
非経験的分子軌道法をディープフェイク解析に応用する具体例を説明する。
ディープフェイク動画の前処理
まず、ディープフェイク動画の各フレームを分子モデルに置き換える。
- 顔領域を同定し、その領域内の各画素を原子と見なす。- 隣接画素間に共有結合を仮定し、分
子構造を構築する。- 画素値から原子番号を決定する (例: 明るい画素=H、暗い画素=O)。
非経験的分子軌道計算
構築した分子構造に対し、密度汎関数理論 (DFT) に基づく非経験的分子軌道計算を行う。ここ
で、局所密度近似 (LDA)や擬ポテンシャル近似を適用して交換相関エネルギー Exc を計算する。
自己無撞着的に収束するまでこのループを繰り返す。
不自然さの指標
各フレームについて上記計算を行い、以下の指標から不自然さを検出する。
(a) 全エネルギーの時間変化- フレーム間で全エネルギーが不連続に変化する領域は不自然で
ある。

(b) 電子密度分布の時間変化- 電子密度分布が急激に変化する領域は不自然である。
(c) 占有分子軌道のエネルギー準位- エネルギー準位が交差したり、軌道の空間分布が大きく変
化する領域は不自然である。

(d) 結合長の変化- 隣接画素間の結合長が、フレーム間で不自然に変化する領域を検出できる。
これらの指標を組み合わせて総合的に判断することで、ディープフェイク動画における不自然な
動きや変形を高感度に検出できる。
例えば、ある顔領域 Aにおいて、以下のような振る舞いが見られた場合、
- 全エネルギーが時間的に不連続に変化- 最高占有分子軌道のエネルギー準位が大きく上昇- 電子
密度分布の重心位置が大きくずれる- 特定の結合長が大きく伸びる
このような領域 A は、ディープフェイク動画作成時の不自然な処理が行われた可能性が高いと
判断できる。
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このように、非経験的な量子化学的手法を動画解析に導入することで、微細な電子状態の変化か
らディープフェイクを高精度に検出できると期待される。ただし、計算コストが非常に高いため、
リアルタイム解析には向かない。事前検査や動画作成時の検証などの用途が想定される。
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