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§0 。 　 は じめに

我々 は、S ＝ 1／ 2　量子ス ピン系の基癖状態に興味を持ち、→ 室の研究を行っ た。

1）その

際、使用した 「有限系の基麿状態の数値的厳密解」 を求めるプロ グラムは、非常に汎用性が高

く、 S ＝ 1／ 2 の量子スピン系で ありさえすれば、格子、次元、異方性のい かんにかかわ らず、

即座に適用で きるような仕様となっ て い る。この プロ グラム を多くの人々につ か っ ても らうべ

く解説する 。 内容はともかく、すく使 い たい とい う方は ， AppeRdix ．A 〜 F を参照 さ

れたい 。 （なお、この プログラム ・パ ッ ケージは、ス ピン総数 N ≦ 20 まで となっ てい るが、

N ＝ 21 がで きるように直す こ とも可能で ある 。 詳細につ い て ば、問い 合わせ られたい 。 ）

§1 ． 　 モ テリレ解説

我々 のプロ グラムで解くこ とができるのは、次の ようなハ ミル トニ アン で記述できる S ＝

1 ／2 の量子ス ピン系である。
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但し、相互作用して い る site のペ ア、〈 i
， j＞はい かなるもので あっ ても構まわない

　 魚earest 　neighbor
，
next 　nearest 　neighbor

，
　infinite　range

，
　 etc ．）。　 求めるこ とがで き

るのは、基灘 、及び、 低次励起状態の固有エ ネル ギ旨
、 及び 、 固有状態である。 縮退して

い て もよい 。
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§2 ． プロ グラム化へ の指針　1　 （行列の生成1

我々 は、ハ ミル トニ ア ン （1）を解く為に、これ を行列の固有値問題と して扱っ た 。 即ち、

行列の 対角化を数値的に行なうわけで ある 。 まず、 適当な正 規完全直交関数系に対する、行劉

要素を求めな くては い けない 。 我々 が 、 採用した正規完全直交関数系は、 N ケの ス ピン の z 成

分を対角化する表示の直積よ りなる波動関数、つ まりh　I↑↓↓↓↑…… ↑↓〉　で ある。 こ

のような波動関数は 2N ケある 。 これを2進数としてi覦 し 、　O・− 2N − 1 ， で番号付けをす

るこ とに した 。 例えば、 N を系の大きさ （ス ピン の総蜘 とすると、　N ＝ 4 ；　 1↑↑↓↑〉

＝ 11101 ＞ （2進法） ＝ 113 ＞ （10進淘 となる 。 これによ り襁 腰 素を管単に求め、順

庫よ く並べ る こ とがで きる 。 N ＝ 4 の 1次元強磁性ハ イゼ ンペ ル グ ・ ス ピン を例に とる と

（n ．n．相互作用、 周期的境界条件）ハ ミル トニ アン は、

箆一 一2J 窰§・
・
… 1

（2）

と表現で きる。 に ごで、 2進表示でのsite の番号付けは下の位から、 1 、
2

、
3、 4 、とす

る こ とにする 。 ）こ の場合、 例えば行列要素＜ 11 知 18＞は、

　　＜ 11 双 18＞ ＝ ＜00011 知 11000 ＞ ＝ 〈 ↓↓↓↑ 1怱 i↑↓↓↓〉 ＝＝ − J

となる e　 この様に して この正規完全直交関数系に対するハ ミル トニ ア ン行列＜ nl 矧 m ＞ ，

n ， m ＝ O ，
1

，

…　　2 圃 一 1 を
一
r般の N に対して作るこ とがで きた 。 後ば これ を対角化す

ればよろ しい 。 ま ともに対角化すると、 2N × 2N の行列を対角化しなくて はならない ので 、

我々1：k 自明な対称牲 を1 つ だけ用い て行列の次元を下げた 。 す ぐに解るように （1）式のハ

ミ トニ アンJttは、

　 z 方向の全ス ピン量子数演算子 Sl ，と可換で ある 。 書い かえれば、　 S缶ごと

にハ ミル トニ ア ン行列＜ nIMm ＞がブロ ッ ク対角化されて い るので ある。それ故、我々 は

S 報の値ごとに分類されたハ ミル トニ ア ン行列を対角化する こ とに した 。 具体的には、 N ＝ 4

の時は、 16 × 16 の行列 を対角化するかわ りに 、 S ち。
＝ O ；6 × 6 ，　S 蘇＝ 1 ；4 × 4 ，

S報 ＝ 2 ；1 × 1 ， の 3種の行列を独立に対角化するの である 。 S 蘇による このような分類は 、

なん ら汎用性を損なうものではなく、む しろ、S 殺の固有関数であるとい う事実は磁化などを

考える際には大変便利で ある。
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§3 ．行列の対角化

一 　LANCZOS 法と CG 法 一

我々の アル ゴリズム を説明するため には、 18 万次元 （N ＝ 20 の時の S も，
＝ 0の紛 空間

の次元勤 とい う大規模行列の対角化を可能に した2 つ の手法に っ い て解説する必要 がある 。

それ は LANCZOS 法とCG 法である。

a ）固有値

　まず、固有値を求める場合で あるが、 それは以下の 様な手順に よる 。

　　　　　　　　　　LA鼡泌α3濯…　　　　　　　　B墅一SE【｝TION 法

（ハ ミル トニ ア ン行列）＝ ； ＝ 〉 （三重対角化》＝ ＝ ＝ ＝ ＝ 〉 （対角化｝

我々 が開発したのば、ランチ ョ ス怯の部公で あり、バイセ クシ ョ ン法は HITAC ので きあい

の ライブラリ
ー

を使用した 。 よっ て こ こではランチ ョ ス法の ご く億単な解説をして お くe ラン

チ ョ ス法は反復法の
一種であ り、与え られた適当な初期ベ ク トル に対 して反復を繰り返 し 、 三

重崩 行列を得る説 実には誤差がeeみ重なるので、数百次元皺 でも全て の固有値を正確に

与えるような三露 対角行列を求め るこ とは難 しい 。 しかし、 その反面、最低固有値のみ、ある

い は、その近傍の固有値を求めるだけで あれば、三重封角化を部分的にするだけで、正確な固

有値を与えるような三 重対角行列を求めるこ とがで きる。 （経験的にはハ ミル トニ アン行列の

次元数に よらず （18 方次元の も のであ っ て も）わずか、 50 〜 60 次元程度の三重対角化で、

大変よい 精度の値を得るこ とがで きるようで ある 。 ）次に述べ る具体的な手順を見て い ただけ

れば理解しやすい で あろう。

　ランチ ョ ス法 は反復法なので 、 普通の対角化の手法と異な り、行列 を変形したりはしない 。

その かわ りに 、 与えられた初期ベ ク トル に対して 反復が繰り返されるごとに、三重対角行列の

対角要素 α i と、準対角要素βiが、順々 に求まっ て行くので ある 。 っ ま り、

［A ・」］掣 ［
言も胴 鑾 多［轡 ∵］一

・・

その際、 第i回自の反復ベ ク トル をvi とすると、 α i ， βi ，
vi の間には、次の様な簡単

な関係があるこ とが知られて い る 。　（参考文献（ref ．2） p169 　アル ゴ リズム   〜   ）

・
、
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もとの行殫 を変形しなくて よい とい うと ころがミソである 。 しか し、 す ぐに解るように ai
，

βiの値は 、 出発ベ ク トル v1 をどうとるかによっ て かわ っ て くる 。 正 しい固有値 を与える よ ，

うな α i ， βi の値を得るため には、 v1 は求め るべ き固有値に対応する固有ベ ク トル に対し

て有限の射影を持っ て い なければならない が 、

一般には事前に そんなこ とは解 らない ので、

v1 を数通りとっ てみ る必要がある 。 我々 の経験では 2通りで充分だと思われるが、 心醗なら

ば最初の うちは 5通 りくらい とっ てみて もよい であろう。 とにかく、 この ように して α i、

βi を順番に求め るわけである。 具体的には 、 α i
， βiの数を遂次増や しながら、その都度、

それ らよ りなる三重対角行列の対角化を実行し 、 必要な固有値の取束が確認された らやめ る、

とい うふ うに してい る。 但し、 LANCZOS 法では、面有値の縮退の有無は判定で きない 。

それを知るためには、 固有ベ クトル まで求めてみ るしかない 。

b）固有ベ ク トル

　固有ベ ク トル を求める場合の手順は次の通 りで ある 。

  溶 ク ト・の ・ 一 ［逆反復法］⇒ 麟 ベ ク ト・の

↓　　↑

國

まず、逆反復法につ い て解説 しよう。 初期ベ ク トル φは 、 行列知の固有ベ ク トル φiで必ず展

開で きる 。 ；　 φ＝ Σ Ci ・

φi　 ，　 知 ・
φ i ＝ Ei ．

φi

n 番 目の圃有値 En に対濾する固有ベ ク トル φn を求めたい としよう 。

　　　 偬 一
ε n ・1）

一
！ ・

φ　 ： ΣCi ／ （ε i − En ） ・
φiなので、　（7）（一 ε n ・1）

−1

をφに作用させる と、 φに含まれて い る固有ベ ク トル の うち 、 φn だけが、無限大の相対倍率

で取 り出されることが解る 。 ε n が、厳密な固有値で あれば、結果は発散して しま うが、実際

は数馗解を入力するので必ず誤差△ ε がふ くまれて い る 。 つ ま り、実際の増幅率は 1／△ ε 程

度とい うこ とになる 。 しかし （？t一 ε n ・ 1）
−1を繰り返し作用すれば、初期ベ ク トル φか ら、

φn 以外の固有ベ ク トル カ磁 どな く消え去っ て しまうで あろ うこ とは想像に難 くない 。 実際、

N ＝ 20
， 18 万次元の場合ですら、わずか数回 （賀一

ε n ・1）
蟹1

を作用させ るだけで、 φ

からφn が織出されてい る 。 こ う書くと簿単なようだが、よく考える と （知一
ε n ・ 1 ）

“1は

求まらない ので ある。 逆行列を求めるだけの メモ リ
ーがとれるなら最初から、 LANCZOS

法など用い ずに 固有値が求め られる 。 それがで きない から苦労して い るわ けであっ て、まるで

解決になっ てい ない 。 そこで、
一

工 夫 してやる。 っ まり、　 （  一
ε n ・1）

−1 ・
φが求まれば

よい ので あるから、 φ
⊂1｝

＝ （et− 　En ・ 1）
一’1 ・ φとおい てや っ て 、　（叙一

ε n ・1） ・
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φ
“ ）

＝ φと書き直し、これをφ
｛1）

にっ い て癬い てやるので ある 。 CG 法 を駕いれば このよ

うな
一
次方程式系を、逆行列を求めるこ とな く解くこ とがで きる 。 そして 、 更に、 （知一

ε n

・ 1） ・
φ　

｛2 ，
＝ φ　

tt，
， （知一

ε n ・1） ・φ　
（3 ｝

＝ φ　
cm

，

…
　 とい う風に、次々 と

Pt　cn を求めてやれば、これは （k（一　En ・1）
一
！
を何回も作用させ たこ とに等しい 。 これを、

糠 するまでやればい い のである 。 以下に、
CG 法の考え方を簡単に述べて お く。　CG 法は、

本質的に ば、極値問題の解法で ある。
一

次方程式　A ・x ＝ b を解くとい う問題は、残差　r

＝ A ・x
− b の ノル ム　llrllを最小にする （つ まり、ゼ ロ）ような x を求める問題と見るこ

ともで きる 。 そ こで 、残差の ノル ム　 lrl を x の 関数と見て、 f （x ） ＝ IIrlとおき、

f （x ）をポテンシャ ル とみな して 、適当な初期ベ ク トル Xe か ら出発 して 、　 f （x ）最小の

点に到達するまでポテン シャル 面上を移動 して行 くの が、
CG 法のもともとの発想である。

f （x ）は、逆行列を求めな くて も書き下せ るか ら、逆行列は求めない ですむとい うわけで あ

る 。 詳細は参考文献 （ref．2）を見て欲 しい 。 我々 のプロ グラムの方で 記号の対応まで合わせて

あるの で すく懈 るはずで ある 。 具体的には、参考文献p95 〜 p97 ，
　 p　95 頁来か ら、　 p　9

6 にかけて書かれてい るアル ゴ リズム   〜  に従 っ て い る 。 但し、  の かわ りに、 p97 の

 
’

を用い てお り、プロ グラムで はA ・Pk をYk と表記 して い る e 参考文献にもある通 り、

CG 法の収束速度は きわめて よ く、も ともとのA の次元数が何万次元とい う場合でも、数十回

の 反復で 収束して い る 。 我々 の 経験で は例外はただ1っ あ っ たのみ （fcc 格子上の最近接相

互作用、反強磁性ハ イゼン ベ ル グ模型における、 N ＝ 20 の場合）で 、殆どの場合、 充分 、 実

用にたえるだけの収束速度が得られた 。 最後に、
一

っ だけ注意を述べ て お く。逆反復法は、求

め るべ き固有状態が ε n に対して縮退してい る時は、初期ベ ク トル の値によっ て、縮退して い

る固有ベ ク トル のある線型結合を与えるこ とになる。 こ の場合は 、 初期ベ ク トル をい くつ か変

えて、複数の固有ベ ク トル を求め、 これを直交化す るこ とによっ て、い くつ 独立なベ ク トル が

ある かを調べ な くて はい けない 。　俄 々 のプロ グラム ・ パ ッケ
ージには、 この為の サ ブ」レ

ーチ

ン、ORTHG も用意されてい る）勿論、縮退して い るか どう力唸 事前には解 らない ので、必

ず複数個の 初期ベ ク トルで試さなければならない 。 こ の複数のベ ク トルで試すとい う操作は、

反復法の つ ねとして ある求め るべ き固有値に対応しない 固有ベ ク トル に収束Lて しまうとい う

危険をさけるためにも．省くこ とので きない 手続きで ある　 （求め るべ き固有状態が得られた

かどうかは、サブル ーチン　CHECK を用いて確認すればよい ）。 なお、 この方法によっ て

求め られた固有ベ ク トル の各係数は 7〜 8桁の精度を持っ て い る こ とが、 経験的に 、 確認され

て い る。
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§4 ．　 プロ グラム化へ の指針　2　 （行列とベ ク トル の積の計算）

前置きが長くなっ て しまっ たが、ようや く、我々 の作っ たプロ グラムの デ 番、本質的な部分

　につ いて述べ たい と思う 。 その為には、なぜ、 LANCZOS 法やCG 法の活用が有用で あ

るのか とい う、 今まで あか らさまには述べ て こなか っ た点にっ いて述べ な くてはな らない 。 そ

れは次の
一
言に要約される 。

「もとのハ ミル トニ ア ン行列が燃 疎行蜩 （つ ま り、要素の大

部分がゼ ロ）である こと」 。 普通の対角化の手法 消去法な どで は、行列の基本変形 を行なう

ため、行列の要素の総数に等しい作業領域が必要である 。 と ころが、 §3 を見れば解るように 、

LANCZOS 法やCG 法で は、基本変形をする必要がなく、 ただ単に与えられたハ ミル トニ

ア ン行殃 と任意の ベ ク トル φの搬 ・ φが計算で きればよい 。 ハ ミル トニ ア ン行列の大部分

がゼロで あるこの問題の ばあい に は、 ノ ンゼ ロ の要素の位置と値のみ記憶しておけばよい こ と

にな り、要素の総数に比べ て著 しく小さ い作業領域のみ で済む ことになる 。 我々 が、 LANC

ZOS 法 やCG 法に 目をつ けたのは、 この故である 。 しかし、こ こで更に
一

工夫すれば必要と

する作業領域をよ り少なくする こ とがで きる。それば、原子核理論の分野では既に有名な手法、

「ハ ミル トニ ア ン行列を作りながら、賀 ・φを計算する」 とい う手法である 。 こ の手法を使え

ば、？1’を記億する領域さえ不要となり、
ベ ク トル φのための作業領域のみで済ます こ とがで き

る。我々 のアル ゴ リズムは、これに従っ て い る 。 （2 ）式のハ ミル トニ ア ンをS 磁＝ 0 の空間

で対角化する駘 を例に とっ て、具体的にプ ロ グラムに即 して （Appendix ．D 参照）

解説するこ とに しよう。 我々 はまず、S 缶＝ 0 に属す るベ ク トルの種類を知 らなければな らな

い 。 それは、 N ＝ 4 の場合、 §2の 表現で書 うと、 13＞， 15＞ ， 16＞ ， 19＞ ， 110 ＞

， 112 ＞ ， の 6 っ であ り、 これが、 LIST1 とい う配列に蓄えられて い る 。 更に、これら

が、逆に、何番 目のベ ク トルであるかも解らなくてはい けない 。 っ まり、 ；3＞が、 LIST

1の何番 目で あるかを覚えておかなくて はい けない 。 これが、LIST2 とい う配列に蓄えら

れて い る 。 すなわち、 HST2 （3） ＝ 1
，
　 LIST2 （5）＝ 2 ，

・ …　 ， LIST2

（12 ）＝ 6
， で ある。 この LIST1 とLIST2 とい う配列がある と、行列 を作 りながら

行列とベ ク トル の搬 ・φを計算するこ とがで きる。

φ＝ Cal3 ＞十 Cbl5 ＞十 Ccl6 ＞ 十 Cdl9 ＞十Cel10 ＞十Cf ；12 ＞

　＝ Σ ‘CiIn ．＞
　 　 　 1　　　　　　　 1

　　　　　　　　　　　　　　（Σ
’
は 、 i　 ＝ a ’vd の和）

で あるとすると 、 知 ・ φ＝ Σ
’

」
｛Σ

’

i＜ njI 　 Vlni ＞ ・ Ci ｝ lnj＞
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　と計算で きる。これ を、プロ グラムでは次の様に行っ て い る．まず、 φを表現する
一次元配

列． v ＝ （Ca ， Cb ，
　Cc ，

　Cd ，
　Ce ，

Cf ）を作る。 次に 、 k（の うち、とある 1 つ の項、

たとえば、 S2 ・ Se　 を選択する。そして 、 配列v の第
一
要素、の値を見る 。 これは 、　 Ca

で ある 。 っ い で 、 LIST1 （1）を見ると、 3 が入っ てい る 。 それで ．Ca の重み を持つ の

は 13＞とい う状懲であると解る 。 13＞ とはい かなる状態で あるかとい うと、 13＞ ＝ 10

011 ＞ ＝ 1↓↓↑↑〉で ある 。 っ まり、 site1 と 2 がup ， 3 と4 がdown とい う状

態で ある 。 これに 、 S2 ・S3 ＝ 　Sz2 ・ Sz3＋ 1／ 2 （S
“

2
・ S −

3 ＋ S
“
2 ・ S ’

3）を作用さ

せると，　 S2 ・ S313 ＞ ＝＝
− 1／4 ・13＞十 1／2 ・15＞　となる 。 そ こで行列要素

を持つ のはブラがく31 とく 51 の時のみで ある と解る 。 ＜ 31S2 。 S313 ＞ ＝ − 1／4 ，

＜ 51S2 ・S313 ＞ ＝ 1／ 2．そこで、 これ を知 ・ φの為に確保された配列 v
’
に代入す

る 。 ＜ 31S2 ・ S313 ＞は対角要素で あるから、問題はない 。

− 1 ／ 4Ca をv
’
の第一

要素に加える 。 問題は、＜ 5 ［S2 ・S313 ＞の方で ある 。 1／ 2Ca は、 知 ・ φの ［5＞

に相当する v
’
の要素に加えな くて はい けない 。 しかし、 15＞が第何番目の要素であるかは

解らない 。そ こで LIST2 （5）を見 る 。 すると LIST2 （5） ＝ 2で あるので 、 15＞

ば 2番琵の要素であるこ とが解る 。 そこ で v
’

の第二要素に 1／2Ca を加える。後は これの

くりかえ しである。 v の第2 〜 6要素につ い て全く同じこ とを行い 、それが終わ っ たら、今度

は、幻の うちの 携の項、 Sl ・S4　 etc ．に つ い て も金 く同じこ とを行な う。 これ らの行程を

金部終了すると賀
・
φを表現する配列 v

’

が求まるとい うわけである 。 我々 のプロ グラムでは

更に高速化を図るため、Si ・ s2　 i3＞ とい う演算を、 2遭法の ままbit 演算で 行っ てい

る 。 その詳細はAppendix ．H 　を見 られたい 。

§5 ．おオ）りに

　以上で、我々 のプ ロ グラムの解説は終わ りで ある 。 Appendix に LANCZOS 法、

逆反復法． CG 法の フ ロ
ー ・チャ

ー
ト、使用の手引き、 bit 演算の解説、 および、プロ グラ

ム リス ト、エ ラ
ー ・ メッ セージの説明をつ けて おい た 。 なお、プロ グラムへ の コ メ ン ト等あ り

ましたら、是非、お知らせ ください 。 最後に、このプロ グラム を用い た研究には小口武彦先生

が色々 とご指導下さっ たこ とを感謝を込めて、述べて おきます 。

　 【参考文献1

  T．　Ogucb　i、
　H　Nish　ileori，　 Y．　Taguch　i，

　J　Pbys．　Soc．　jpn．錏 （1986）囚0．1
，
醤0．2， 塁塋

　　 （1985）　M），12

  　戸川隼人　 rマ トリクスの数臆計算」 オーム社

一305 一

N 工工
一Eleotronlo 　Llbrary 　



Bussei Kenkyu

NII-Electronic Library Service

Bussel 　 Kenkyu

田 口善弘，西森秀稔

Appendix ． A

プロ グラム ・ パ ッケージ
’ sTITPACK ”

マ ニ ュ アル

　　 （Appendix ． B をあわせて参照の こ と）

本プロ グラム ・パ ッケージはHITAC 　 S − 810 ／ 20 上で

ライブラ リ
ー ・プ ロ グラム　MATRIX ／HAP を用い て

走 らせ な くてはな りませ ん 。

ご注意ください 。

本プロ グラム ・パ ッ ケージで対角化で きるのは

知 一 一

緲 ・
｛・

・j
・｛・1・ ・／ ・ （stS τ十 STst

lj 　 IJ ）｝

なる形で書ける、 S ＝ 1／ 2
，
　 N ≦20 のス ピン系のハ ミル トニ ア ンである。実行にあたっ て

は、次の様なパ ラメー ター を与えてや らねばな らない 。

N ：ス ピンの総数

MAX ：行列の次元 （N ，
　 S　ZVAL による）

IBOND ：＜ i ， j＞の総数

IPAIR ：〈 i ， j＞の内容

BONDWT ： Jij

ZRATIO ： △ ij

ISTEP ：収束確認頻度

IV ：初期ベ ク トル の ノンゼ ロ要素の位置

SZVAL ：対角化 したい 空間の S 報の値

 

＠ ・パ ラメター として与えるべ きもの

＃…計算結果
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　 　　 量子ス ピ ン 系の 基底状態を有限系 （N ≦ 20）に つ い て司算する プ ロ グラ ム

（1） LANCZS ；　 固有値を求める

CA【」L　LANCZS（N，
　IP汽IR， 旺  ，

　V2，
V1

，
VO

，
DELM，

　ZRTIO，
　ISTEP，　E，

工
，
　IV

，
　LIST1，LIST2， 啣 く

，

　　 　　　　 

＠　 N

＠ IPAIR（2＊1圃ND）

＠　 IBOND

鑼

鑼

蠅

ス ピンの総数 　 （N ≦ 20 ）

相互作用してい る site のペ ア （ボン ド）

（2n − 1番 目と2n 番自 （n ＝ 1 ， 2 ，

3 ，

・・ の要素が相互作用 して い るように

代入す ること）

ボン ドの総数

V2 （MAX ）

V1 （MAX ）

VO （MAX ）

DELM （MAX ）

＠ ZRTIO（IBOND）

倍精度実數型　　作業績域　 （麹収 ≦ 184756）

倍椿度実数型 異方性　△ ij

（PAIR の要豪と同 じ順序になるように 、

　代入するこ と。 つ まり、　 Z町 10（n）は、

　IPAIR（2n−1）’IPAIR（2n） の相互作用）

＠　 ISTEP

＃　 E （4）

鑼

倍精度実數型

収束を、 確認する頻度（IS旺Pに 1 回）

（我々 の経験では 1距 P≒5で よい ）

何も入れな くて よい 。 求め られた固有値の

値が代入されて 、返される 。

（E（1）が基底状態。 E（2）〜 E（4）は、第2〜第 4

　励起状態。 E（2）までは収束してい る 。

　エ ネル ギ」 の 単位はJij とおなじ。 ）
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＃　 1

＠　 IV

＠　 LISTI（MAX）

＠　LISI2 

＠　MAX

＠　B〔  （互  ）

鑼

鑼

鍵

鑼

鍵

倍精度実數型

何もい れな くてよい 。

（収束するまで に要 した、 ITERATIomの回敷

　が入っ て戻っ て くる 。 ）

初期ベ ク トル の何番 目の要素を 1にするか。

（1≦ IV≦融 X の どれでもよい）

〈LANCZOS 法は反復法なので 、
　 IVの値に

　よ っ て は 、 E（1）が基底エ ネル ギー
に収束 しな

　い こ ともありうるので、IVの億を、 2〜 3通

　りかえて見て 、 そのうち、 1番低い E（1）の値

　をとる必要がある 。 ）

n 番目の要素がい かなる状態であるか を、

入れ ておく。 （→ サ ブル ーチン SZ で 求め る 。 ）

い かなる状態が、何番目の要素で あるか を

入れてお く。 （→ サプル ーチ ン SZ で求め る 。 ）

行列の次殖数

WW ＝

NCM ・
ma ／2−Sk

　　　　 （S もt
＝ 二m／2、舮 ｛｝

，
2 ， 4，

一・
　N ：even

　　　　　　　　　 mF1 ，3，5．

…
　　N：odd 　）

相互作用　Jij

（代入の仕方はZRflO に同 じ。 ）

（2）　 INVITR 　 ；逆反復法で 固有ベ ク トル を求め る。

皿 IM 刪 PAIR， 1  ，LISTI， LIS脚 ，
XgP

，
RgY

，
IS冊

，
IV

，
ZFIriO

，
 

＠　 E 倍精度実数型 求める固有ベ ク トル に対応する固有値

（LANCZS で求め たE（1），E（2｝ etc ）
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＠ IPAIR  匪Bα  ）

＠　 IBOND

＠　 LI訂 1（1樹O

＠　LIST2（2料 曝D

＠　 MAX

量 予ス ピ ン 系の 基底状態を有限系 〔N ≦ 20）に つ い て 計算する プ ロ グ ラ ム

鑼

鑼

蠅

鑼

鑼

相互作用して い る site のペ ア げ ン ド）

（2n − 1番目と 2n 番 目 （n ＝ 1 ， 2 ，

　3 ヂ
・う の要素が桓互作用 して い るよう

　に代入するこ と）

ボン ドの総数

n 番 目の要素がい かなる状態であるかを、

入れてお く。 （→ サプル ー チ ン SZ で求める 。 ）

い かなる状態が、 何番 目の要素で あるかを

入れて おく。 （→ サプルーチン SZ で求める 。 ）

行列の次元数

MAX・ 　NCM ・
M＝NM ’Sda

　　　　 （S蘇＝ m ！2、ltl＝O， 2， 4．

…
　N；even

　　　　　　　　　　ra＝1，3，
5

，

…　　 N ：odd　）

＠　 N

B （MAX ）

＃　X （MAX ）

鑼 ス ピンの総数　 （N ≦ 20 ）

倍情度実數型 　 作業領域 （MAX ≦ 184756）

倍精度実数型　　何も入れなくて よい 。

　　　　　　　　 （求まっ た固有ベ ク トル が入 っ て戻っ て

　　　　　　　　　来る 。 ）

P （MAX ）

R （MAX ）

Y （MAX ）

＠　 ISTEP

倍精度実数型　 作業領域

姫 収束を、確認する頻度（ISTEPに 1回）

俄 々の経験では 1箙 P≒5で よい ）

一309一

N 工工
一Eleotronlo 　Llbrary 　



Bussei Kenkyu

NII-Electronic Library Service

Bussel 　 Kenkyu

田口 善弘，西森秀稔

＠　 IV 鑼 初期ベ ク トル の何番目の要素を 1 にす るか 。

（1≦IV≦mx の どれでもよい ）

（逆反復法は反復法の
一
種なので 、IVの値によ

　っ て は 、 固有ベ ク トル が、固有値E に対応す

　る固有ベ ク トル に収束 しない こ ともありうる

　の で、サブル L…チ ン　CHECK を用い て正

　しい 固有値をもっ 固有ベ ク トル に収束したか

　どうかを確認する必要がある 。 さらに 、 縮退

度まで知る為には 、 IVの値を、 2 〜 3通りか

　えて見て、得られた固有ベ ク トル をORTH

　G で、直交化 して みな くては な らない）

＠ Z［vrlO（IBOND） 倍精度実数型 異方性 △ ij

（IPAIR の要§睡と同じ順序になるように、

　代入するこ と。っ まり、　 ZMIO （h）は 、

　IPAIR（2r1 ）−IPAIR（跏 ）の相互作用）

＠ 　  （IBO閧D） 倍精度実数型 相互作用　Jij

（代入の仕方はZRflO に同じ。 ）

（3）　 CG 　 ；逆反復法の逆行列演算を行なう。

胤 嚠 R， 1  ， LISTI， L工S毘 脚 ， B，
X

，
P

，
R

，
Y

，
IS凪 IIERAT

，
皿 1。

，
 

＠　 E 倍精度実数型 求める固有ベ ク トル に射応する固有値

（LANCZS で求めたE（D ，E（2）etc ）

＠ IPAIR（2＊IB  D） 鑼 相互作用 してい る site のペ ア   ン ド）

（2n −“1番目と2n 番目 （n 　 ＝ 1 ， 2 ，

　3
，

…）の要素が相匠作用して い るよう

　に代入する こと）
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＠　 IBOND

＠　 LISTI（MAX）

＠　 L工ST2（馳 ゆD

＠　 MAX

＠　 N

　　B （MAX ）

＃　X （MAX ）

　　P （MAX ）

　　R （MAX ）

　　Y （MAX ）

＠　 ISTEP

＃　 IIIiRAT

＠ ZRTIO（IBO聾D）

量 了 ス ピ ン 系の 基底状態 を有限系 （N ≦ 20）に つ い て司算する プ ロ グ ラ ム

鑼

鑼

鑼

鑼

鑼

倍精度実数型

倍精度実数型

ボン ドの総数

n 番 目の要素がい かなる状態で あるか を、

入れておく。　（→ サ ブル ー チン SZ で求める 。 ）

い かなる状態が、何番目の要素であるかを

入れて おく。 （→ サブル ーチン SZ で求める 。 ）

行列の次元数

MAX・ 　NCM ・
翻 ”

騨s報

　　　　　（S 祉＝ m ！2、　fiF　G
，
2

，
4

，

・卩・
　N：even

　　　　　　　　　　　 l，3，5，

…
　　N：odd ）

ス ピンの 総数 　 （N ≦ 20 ）

連立方程式の右辺 （§3でい うと、 1 っ

前の近似ベ ク トル φ
“ − t） ）

何も入れなくて よい 。

　（新たな近似ベ ク トル φ
cn が入 っ て

　戻っ て くる 。 ）

倍精度実数型　 作業領域

糶

鯉

倍精度実數型

収束を、囓 する頻度（ISTEPに 1回）

俄 々 の経験では 、 ISIEP≒5で よい）

収束に要した反復回数

異方性　△ij

　（IPAIRの要素と同 じ順序になるように 、
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代入する こ と。っ ま り、　 Z［rrIO（h）は、

IPA　IR（2n− 1）−IPAIR（th） の相互作用）

＠　  （正鯲 D） 倍精度実致型 相互作用　Jij

（代入の仕方はZ即 10に同O 。 ）

＃　LISTI（ 

＠　LISI2（？lel4　D

＠　 MAX

＠　 N

＠　 SZVAL

（4 ）　 SZ 　 ；LIST1 ，
　 LIST2 を作る。

cma．　SZ（LISTI
，
LIST2

，
MAX

，
　N

，
　SZ順AL）

鑼

鰓

鑼

鍵

何も入れなくてよい 。

（n 番 目の要素がい かなる状態で あるか

　 が． 入 っ て戻 っ て来 る。 ）

何も入れな くてよい 。

（い かなる状態が 、 何番目の要素である

　か 、 力圦 っ てもどっ て くる。）

行列の次元数

MAX＝ 　NCM ・ maSk

　　　　 （S　d沈
　＝ m12 、舮 0

，
2

，
4

，

・

　　　　　　　　　　舮 1β，
5，

・

ス ピンの 総数　　（N ≦ 20 ）

倍精度実数型 　 N ： even

N ： o 《ld

・・　N ：even

。。　 N ：odd 　）

SZVAレ S 蘇

（S 毛比
＝覲ゾ2， 阡d】，2 ， 4，

…）

SZVA陰 S 報
一1／2

（S　1，
＝症ゾ2

，
羅F1 ， 3 ，

5，。・う
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　　　　　　　　　　　　量子 ス ピ ン 系 の 基底状態 を有限系 （N ≦ 20）に つ い て 計算す るプ ロ グ ラ ム

　　　　　　　　（5）　 MRXELM ； ハ ミル トニ ア ン行列 をあか らさまに作る 。

　　　　　　　　　（行列次元数MAX ≦ 1500 にっ い て有効 。 それ以上では

　　　　　　　　　 東大セ ン ターの D − class 　job 　で は領域不足で

　　　　　　　　　 実行されない 。）

麗 刪   ，
IPAIR， 1  ，

　Ll訂 1
，
LISI2，　N，

  躑 ， 皿 10）

＠　MAX 　　　　　　　整数型　　　　 行列の次元数

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　MAX
・

　NCM ・ M　N「a− s 蘇

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （S祉 ＝ rn／2、
　TtFO，

　2，
　4，

…
　N：even

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 rg＝1，3，5，

。・・　N ：odd 　〕

＠ IPAIR（2Pglllm　D）

＠　 IBOND

＠　 Llsrl（am

＠　LIST2（2＊＊鴎

＠　 N

＠　  T（  D）

鍵

鰓

鑼

鯉

糶

倍精度実數型

＃　EL日NNT（）SAX＊（MAX＋1）／2）倍精度実数型

相互作用して い る site のペ ア （ポン ド）

（2n − 1番目と 2n 番目 （n 　 ＝ 1 ，
2

，

　3 ，

・・う の要素が相互作用して い るよう

　に代入す るこ と）

ボン ドの総数

n 番 目の要素がい かなる状態であるかを、

入れて お く。　（→ サ ブル L 一チン SZ で求め る e ）

い かなる状態が、何番目の要素であるか を

入れて おく。　（→ サ ブルーチン SZ で求める。）

ス ピンの纏数　 （N ≦ 20 ）

相互作用　Jij

　（代入の仕方はZErrlOに同じ。）

何も入れな くて よい 。

　（ハ ミル トニ ア ン行列が入 っ て戻っ て来る。
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この 行列は 、 圧縮型で あ り、 MSLH の

￥ DEF4M で対角化するような形式に

なっ て い る 。 なお 、 S −・810 ／ 20 上で

走らせ る ときも 、 ￥DEF4M の名前の まま

で よい 。 ）

＠ ZRrrlO（IB  ） 倍精度実数型 異方性　△ ij

（IPAIR の要素と同じ順序に なるように 、

　代入する こ と 。 っ ま り、　 ZFrrlO（n ）は、

　IPAIR（2n−1）−IPAIR（2n） の相互作用）

（6）　 ORTHG 　；ベ ク トル の直交化

C觝↓ 〔｝R  （EV，
　Nom

，
　IDGN

，
　M凸X，   ）

＠　EV　（MAX
，
  ）

＃

倍精度実数型 直交化するべ きベ ク トル 　　 （入力）

規格直交化されたベ ク トル 　 （出力）

＃　 MCRM（  EC） 鑼 何もい れな くて よい 。

（規格直交化されたベ ク トル の ノル ム が

　入 っ て戻っ て くる。）

〔残っ たもの には、 1が、消えたもの に

　0 が、 入 っ てい る 。 ）

＃　 IDGN 鰓 何も入れなくて よい 。

備 遜度が入 っ て戻っ て くる）

＠　MAX 鏘 行列の次元数

＠　   VEC 鍵 直交化すべ きベ ク トル の数
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（7）　 CHECK ； 求まっ たベ ク トル が、 しかるべ き

　　　　　　　　　　 固有ベ ク トル かどうか

CA［上 〔  く（X
，
　V

，
　LIST1， LIS麗 ，闘 （，

　N，
　IPAIR， 1  ，

　ZRTIO，  T，　PRD）

＠　X （MAX ）

＃　V （MAX ）

＠　LI訂 1（blAX）

＠　LIS毘 （2糊 0

倍精度実数型　　CHECK すべ きベ クトル

倍精度実数型　　何も入れなくて よい 。

　　　　　　　　 （X にハ ミル トニ ア ン行列をかけて 、 得られた

　　　　　　　　　ベ ク トル が、入 っ て戻っ て来る。）

鑼

鍵

n 番目の要素がい かなる状態であるかを、

入れて おく。 （→ サ ブル ー チン SZ で求める 。 ）

い かなる状態が、 何番目の要素で あるか を

入れてお く。 （→ サ プル ーチン SZ で求め る 。 ）

＠　 MAX

＠　 N

＠ IPAIR  kl  ）

＠　 IBOND

＠ ZRrlO（1硼 D）

鯉

鑼

鑼

鯉

倍轄度実数型

行列の次元数

ス ピン の総数 　 （N ≦20 ）

相互作用してい る site のペア （ボン ド）

（2n − 1番 臼と2n 番目 （fi　＝ 1 ， 2 ，

　3 ，

・・う の要素が相互作用して い るよう

　に代入するこ と）

ボン ドの総数

異方性 △ ij

（IPAIR の要紊 と同じ順序になるように、

　代入するこ と 。 っ ま り、　   10《h）は 、

　IPAIR（2ri−’1）−IPA童R（h ） の租互作用）
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　 ＠ B〔  （旺  D）

＃ 田 D

倍精度実数型

倍精度実数型

相互作用 Jij

（代入の仕方はZ【〜TIO に同じ 。 ）

固有殖　X ＊ H8X
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Appendix ． 　 B

プロ グラム ・パ ッ ケージ
”

TITPACK
”

　 をす く使 う為に 。

　本プロ グラム ・パ ッ ケ
ー ジ　TITPACK によっ て 、 基底状態とそ の付近のエ ネル ギー

固

有値を得るためには、 Fig ． 1のような順序で、サ ブル ー チン をHITAc 　s − 810 ／

20 　上で実行する必要がある 。 Fig ． 1 の太線に沿っ て実行をする際のメイン ・ プロ グラ

ム例 をAppendix ．E に示した 。 参照 しながら読んでほ しい 。 なお、 これ らのサ ブル ：
一

チンのソース ・ リス トは 、 Appendix ．D にある 。 また、東大セ ンターの B5085 ．

TITPACK ．
　 FORT にも入 っ てお り、 すべ ての user に読出しを刪 ITして あるので、

α〕醒 して使 っ て下 さい 。 （86 年4 月以降は、 B5085 → A85085 となる予定。 ）

1 ．メイン ・ル
L 一

チン の作成

　1次元 リン グ状反強磁性 （N ＝ 18 ）の場合が、Appendix ．E にある。大抵の場合、

こ のメイン
・ル ー チン例に多少、手を加えればよ いはずで ある 。 以下では、どこをい じれば よ

い かを述べ てお く。　 （　　　　　 の部分）

  PARAMETER （N ＝ ・ 18 ，
　 MAX ＝ 48620 ，

　 IBOND ＝ N）

　　　N ；SPIN の 総数

　　　MAX ；行列の次元 （決め方はAppendix ．　A の LANCZS の項等を見よ 。 ）

　　　 IBOND ；ポン ドの総数

  DATA 　BONDWT ／ IBOND ◎ （− 1 ．
　 ODO ）／

  DATA 　ZRTIO ／ IBOND 廓 1．　 ODO ／

  C “ “ SITE 　 INFORMATION

　　　　　　　IPAIR （1） ＝ 1

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ：

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 3

　　　　 10 　 1PAIR 　I 　＝ 1／ 2 十 1
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固

圃 1

【START 】

　　 ↓

　↓

CHECK

　↓

ORTHG

Fig ．1

↓

亜 ，M直TRIX／幽P

DEF4M

　　　　　 ↓

　　　　　対角化

（固有値、固有ベ ク ト紛

ベ ク トル

　　→ 固有ベ ク トル のCHECK

　　→ 縮退の度数

T 、TPACK 　mo 図

』
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  〜  は、組になっ て い るので、
一
緒に述べ る。  〜   は 、

ハ ミル トニ アンの形を指定す る配

列である。 その為にはまず、 対角化したい ハ ミル トニ ア ンを、 下の形に書き直す必要がある。

fo（一 一

羂ノ・j ｛・・j・1・1・ ・／・ （・1・；・ ・τ・1）｝

IPAIR は、＜ i ， j＞を記憶する配列 。　BoNDwT は、　Jij を記憶する配列で ある 。

ZRTIo は、 △ ij を記憶する配列で ある 。 メイン
・ル 』 チ ン例では、

　　　　　 　　　　　18
　　　　　？t　＝ 2i 罸Si ・Si

，1 （ただし・S19 ＝ S1 ）

とい うハ ミル トニ ア ン を対角化するこ とになっ てい るので 、見て欲 しい 。 具体的には、 IPA

IR には ． 2n − 1番 臼と 2n 番目 （n ＝ 1 ， 2 ，

・・ が相互作用するように、 site の番

号 を並べ る 。 そ して ．それに合わせた順番で 、 BONDWT ，
　 ZRTIO に Jij ，

△ ij を

代入する 。 例えば、下図の様なときは 、

3＝＝＝＝2

1

　　　　   双 相互作用

・ …　　　 州TIFERmo　XY相互作用

　　　　 Fl1RRI〕｝le　isenberg 相互作用

1 ・…　　 4

DATA

DATA

DATA

となる 。

IPAIR

BONDWT

ZRTIO

／ 1
，
2 ， 　　 2 ， 3 ， 　　 3 ，

4
，　　 1

，
4 ／

／ 1 ．ODO ， 1．　 ODO ，
1 ．

　 ODO ，

− 1 ．
　 ODO ／

／ 1．ODO ， 0 ．　 ODO ， 1 ．
　 ODO ， 0 ．

　 ODO ／

  CALL 　 SZ （LIST1 ，
　 LIST2 ， MAX ，

　 N
，
　 O ．

　 ODO ）

　　　　　の部分は 、 SZVAL と命名されてい るパ ラメーターで ある 。 （Appendix ．

A 参照）本プログラムでは、 S 械の固有空間ごとに対角化を実行し、 その空間内の基底エ ネル

￥一 を計算して い るの で 、それ を指定して やる必要がある 。 決め方は、マ ニ ュ アル の SZ の項

を見よ。

　以上、   〜   の変更で 、 答えが得られる。 ちなみに、基底エ ネル ギ→ ま、　 LANCZS の

E（1）杷 （4）に Jij と岡じ単位で出力される。すなわち 、 Appendix ． E の出力例で 、
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E（D ＝ −16．　0454　9817となっ て い るのは、ハ ミル トニ アン を

　 　 　 　 18
炉 2

届
Si ’ SM （ただし・ S19＝＝ S1 ）

と した場合、基底状態のエ ネル ギー Eg ／ J ＝
− 1ao454981？を意味する 。 また、 直交化された

固有ベ ク トルは ORTHG のV （MAX ， 3）とい う配列に 出力されて い るので、必要な場合

は、その都度、と り出せばよろ しい 。 〔（（3 ． 4））の縮退度が、3 と出た時は、 このル ー

チ ンではダメである。 とい うのは、 3本のベ ク トル を直交化してい るにすぎない ので、縮退度

が、 4で も 、 5 でも 、 100 で も、3 になっ て しまうか らで ある 。 3になっ たときは、よ り多

くのベク トル をとりだして直交化するように 、 メイン
・ ル ーチン を書きかえる必要がある 。 〕

　各固有ベ クトル の意味は、以下の通 りで ある。本ザ ブル ー チ ン ・ パ ッ クで は．波動関数の 2

進数表示を採用してい る。 つ ま り、ス ピン の up − down 表示 ↑と ↓を、 1 とOにおきかえ

て並べ 、 2進数と して読むので ある 。 例えば、 N ＝ 4で
St
　2 ”

とい うと 、
　 OO10 、 っ まり、

↓↓↑↓とい う状態を表現してお り、 site1 ， 3 ， 4 ， がdown ， site2 が up で

ある。 N ＝ 12 で 948 とい うと、　 OO1011011100 、 これは、 ↓↓↑↓↑↑↓↑↑

↑↓↓に相当し、 site3 ， 4 ， 5 ， 7 ， 8
，
10

， が up
，

site1
， 2 ， 6 ， 9

，

11
， 12 ， がd 。 wn とい う状態に なる ． 具体的に 、

　V （MAX ，
3 ）の配列の i番 目の要

素が示す基底状態の波動関数が何で あるかは 、 LIST1 （MAX ）とい う配列の i番臼に入

っ て い る 。 例えば、 N ＝ 4 、　 Sもt
＝ 0で は、　MAX ＝ 6 であ り、　LISTI （MAX ） とい う

配列には 、 3 、 5 、 6 、 9 、 1　O、 12 、が入っ てい る 。 こ れが、意味する ところは、V （M

AX
，
3）とい う波動関数は 、

V （MAX ，
1）＝ V （1 ，

1）

　　　　　　　 ＋V （3 ， 1）

　　　　　　　 ＋ V （5 ， 1）

3 ＞ 、十 V （2 ， 1）　i5＞

6＞ 　十 V （4 ， 1）　19＞

10 ＞十V （6 ，
1）　112＞

　　　　　　　　　　（1 ＝ 1
，
2

，
3）

とい う波動状態を示 して い るとい うこ とである。 より詳しくは、 本文の解説部分、

§2 、 §4 、 を参照 の こと。

（注）　 LANCZOS 法は、　MAX ≦ 100 の時には、経験に よると 、 ちゃ ん とは走っ て く

れない 。 そこで 、 MAX ≦ 100 の曙 ま、　 LANCZS
，
　 INVITR をい っ さい と りやめて、
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MAXELM を呼ぴ、ハ ミル トニ ア ン行列を作 り、　 HITAC の ライブラ リ
ー ・ プログラムで

あるMSLH や 、
　MATRIX ／ HAP で 、対角化する必要がある e この時は、メイ ンル ー チ

ン例の 、
「（＞teloet　EIGENVALIR1S」以下の行を、 全て取り去 り、代わ りに、 「〔趾 L   （……）1

とやっ て 、 得られた 1次元配列、ELEMNT を、　 MSLll の 萋 DEF4M で 対角化する 。 そ

の メイン
・ル ー チ ン例も、 Appendix 。 F に っ けて おい た 。 （S − 810 ／ 20 上で走

らせるときも．￥ DEF4M を呼べ ばよい 。 自動的に、　 MATRIX ／ HAP が起動する。）

なお、メインルーチ ン例は、こ ¢ ままで は、N ＝ 20 で は走 っ て くれない。 とい うの は 、
　 OR

THG の とこ ろで 、 直交化する為に、　 V （MAX ，
3）などとい うぜい たくなこ とをしてい る

ためである 。 よっ て、 N ＝ 20 では、　 ORTHG をと りやめて 、
　 V （MAX ， 3）とい う配列

宣言をせずに走 らせ 、 INVITR の出力の X （MAX ）をデー
タセ ッ トに取 り出しておい て

後か ら直交化 してみるとい う風にする必竪がある 。

ll。　 COMPILE 　AND 　GO

　これを 東大セ ン ター
の HITAC 　S − 810 ／ 20 で走らせ るには、以下のようにする 。

ソース ・ プログラム （メ イン ・ ル
ーチン）はSOURCE ．

　 FORT ：SPIN に入 っ てい る

とす る 。

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （　 　　 に注意）

　　 　LOG（塾∫B9999！  」S（1500）

＞＞USE　SOU朕】三 F口駅丁 θSPIN．1ΩへD　H剖P

＞＞COM　SPI駕 ， PA（〔  ）

　　　い ろい ろなメッ セージ 。 気にする必要なし。

〉〉

以 上の様な手続きで メインル
ーチン とサ プル ーチ ン ・ ライブラ リ

ーの ロ
ー一ド・モジュ

ール を作

成する。 メ イン ・ ル
ーチ ンの ロ

ー ド ・ モ ジュ
ール は＠SPIN ．

　 LOAD ， サ ブ ・ル ーチン の

ロー ド ・ モジュ
ール は  SUB ．　 LOAD に入 っ て い たとす る 。 （なお、　 B5085 ．　 TIT

PACK ．
　 FORT にあるデー タセ ッ トには 、 ソ

ー
ス ・リス トしか 与えられて い ない ので 、 上
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の手続きで COMPILE して おかない とい けない e ）実行には、　 JOB 文を作らなければな

らない 。

〉＞USE　JCし（皿

》 E　A
，
　M1li　　　　　　　　 ｛必要に応じて B 〜D に変える 。 注 1）

INPUT　　　　　　　　　　　　 ↓

100：／／B9999A　JOB　＊醐 〜（ユ丿盤 ：A
，
NOTIFYtB9999

200：／ノ＊MAIN　S￥S開 B1〔〕，
　DES鉾 丁

300：》 USE
，
  P則． 

400：＞＞M《τR正X

500：＞＞GO ）（A正N，LIB（E）SUB．工i）AD）

田DS

＞＞SUB　J（L 〔 m ；A

注1）　 A 〜 C は、最大記憶領域 8MB のジ ョ ブで、　CPU − TIME の長 さが異なる 。　 D は 、

16MB のジ ョ ブ。 よ っ て MAX の値に よっ て ，
8MB のジョ ブにするか 、

16MB のジョ ブ

にするかに気をっ けなくて はい けない 。 その決めかたを以下にご く簡単に述べ て お く。それに

は 、 メイ ンル L一チンで配列宣言されて い る主な配列の占有する領域を評価して見ればよし、。整

数型は配囲の要素1ケあた り4 バイ ト。 倍精度実数型は 、 配列の要素1ケあた り8バ イ ト。例

えば、メインル
ーチ ン例では、

V （MAX ， 3）…… 3XMAXX8 ＝ 24MAX 　バ イ ト

LISTI （MAX ）
……4 ×MAX ＝ ・4MAX 　バ イ ト

　　　　　 　　　　　　 　　　　　　 　　　　 18　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 N
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 バ イ トLIST2 　（2t ＊ N ）…一・4 × 2　　　　　 　　　　　　 　　　　　　＝ 4 × 2

VO （MAX ） ， V1 （MAX ）， V2 （MAX ） ， DELM （MAX ），

B （MAX ）， X （MAX ）……全部で 8XMAXX6 ＝ 48MAX 　バ イ ト

　　　　 　　　　　　 　　　　　　 　　　　　18
よっ て 、　（24 十 4 十 48 ）XMAX 十 4 × 2　　　　 　　　　　　 　　　　　　 　　　　　　　＝ 4 ． 743696 　 MB

　　　　　　　　　　　　　　　閣

　　　　 　　　　　　 　　　　48620
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こ うやっ て計算した占有領域が8MB 以下なら、　A 〜 C ジ ョ ブ 、 8MB 以上なら、　 D ジョ ブを

用い る 。 また、計算時間の大体の見積も述べ て お く。 CPU − TIME は、　MAX と IBON

D の積に比例する 。 Appendix ．E のプロ グラムで、 1分 14 秒とい うとこ ろである か

ら、 N ＝ 20
，
　S 蕨＝ 0の同じモ デル （1次元リン グ状）を解い たとす ると、　MAX ＝ 184

756 、 IBOND ＝ 20 となるので、まあ 、 5分強とい うとこ ろで あろうか 。

　最後に
一言 。 Appendix ．

　 E の出力例では 、
　 INVITR ，　CG ，　CHECK か らメ

ッセージが出されて い るが、Appendix ．　D 及び B5085 ．　TITPACK ．　 FOR

T にあるソ
ー

ス ・ リス トで はこの ようなメ ッ セージが出ない ようにわざとコ メン ト文 に して あ

る 。 必要に応じて 、

t’ C ”

をと りさり、メ ッ セー
ジを出力させ る とよい 。

　　※ コ メン ト文になっ て い るWRITE 文の位置

　　　　CG …… r150 　FORMAT 」 の上

　　　　 INVITR …… 「100 　 FORMAT 」 の上

　　　　CHECK …… r100
，
110 ， 111 　FORMAT 」の上
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　　　　　　　　　 Appendi 窯 ． C

　　　　　 ERROR 　メ ッセージ 解説

（A ）　 from 　 SZ

ro〔〕LARGE　M躍くα〜NGIVEN 賢）SZ

SZVAL　SIP（LD　NGT　BE　NEE］ATIVE

szvas　S  D 醐 「脳 CEED 　N／2

1  T   【OR　N　GIVEN　ro　SZ

（B ）　 from 　LANCZS

INC〔）RRE　 T　IV　G玉VEN　T〔〕LANCZS

☆……解説

★……対策

☆行列の次元澂 （融X ）か、ス ピンの

総数 （N ）が武 きすぎる 。

　　　　 ΦV≦20，  ≦184756）

★あきらめる。

☆仮引飆 乢 が負である。

★szvatの値を確かめ る 。

☆仮引鰤 糺 がN／2 より大きい 。

★S ＞AL の値測 ／2 を越えるこ とは、

　物理的におか しい 。 　（Appendix ． A

　SZ の項を見よ。）　 値をCHECK する。

☆SZV乢 に対して mx かN の与え方が、

　問違 っ てい る 。

★mx ，
　N ， SZVALには 、

−t定の関係がある 。

　 （Appendix ．A ，
SZ の項を見よ 。 ）

　幽 X
，
N

，
SZVALが、

　この関係を満たして い るかどうかを、

　確かめ る 。

☆初期ベ ク トル を指定するパ ラメター IVの値が

　間違っ て い る 。

★ 1≦IV≦mx であるかどうか確かめ る。
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τ0〔〕LARGE甌 X　OR　N　GIVEN　m 　LAMZS

1刪 顎 INI−

　 　　 　　 　 　　 　　 　 IN   S

TRIDIAGCbiALIZATICb｛UNsuor　ESFUL

　 　　 　　 　 　　 　　 　 IN　LANCZS

L《NCZS　DID　Nσr　crwERGE

☆行列の次元数 （勘X ）力丶 ス ピンの総数

　 （N ）が、大きすぎる 。

★N ≦mo，
　MAX≦ 184756， を満た して い る

　か どうか確かめ る ．

☆ IPAIRの内容がおか しい 。

★IPAIR の内容を確かめ る。 特に 、ゼ ロ

　にな っ て い ない か ？ （デー タの数が、

　1  2 よ り少なくない か？）

☆三嚠 矧 匕ができない 。

★初期ベ ク トル を変えて試みる 。

　 （  ≦ 100 だとどんな初期ペ ク トル

　でも うまくい かない こ とが多い 。 ）

☆ LANCZOS 法が、収束しない 。

★あき らめる　 （or 　反復回数を、

　 嗔αD1001 ＝2
，
500の 500 ）増や してみる。）

（C ）　 fro 皿 　INVITR

  臨 E     NGI 刪 rD　INVIM

ImRAT 　IN　C〔｝正S　GT 擬△X

IIR　｛N　正NVIM　IS 牀

☆行列の次元数 （膃 ）か、 ス ピン の

総数 （N ）が、大きすぎる 。

★ N ≦2e，
  ≦ 184756， を満たして い る

　かどうか確かめる 。

☆ CG 法は 、 行列の次元程度の反復回数で収束

するはずなの に、反鰒回数が、それ以上 に

　なっ て しまっ たので、打ち切っ た 。 その ため

　逆反復法が喰 8 回まで しか反復で きなか っ た 。

★あきらめる （or 　CG 法の反御回数 を、

　 （サ ブルーチン　CG の DO　201TERAT＝ 1．

　　勘 X のmx ）増やす 。 ）
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INV酪 E　I正 R直TIO尅 DID 蘇）T 〔  E ☆逆反復法が収束 しない 。

★あき らめ る。　（or 　 （1）反復回数を

　 （DO　201TR＝ 1，2◎の20）増やす 。

　 （2）INVIMic与える近似固有値の精度

　　を上げる。 ）

（D ）　 from 　CG

1  T ［hATA　正N　IPAIR   ）　IN　CG

  DID　bK）T　cmalGE

☆ IPAIRの内容がおかしい 。

★IPAIRの 内容を確かめ る 。 特に、ゼロ に

　なっ て い ない か ？ （デ
ー タの 数が、 IBqnv

　よ り少なくない か ？）

☆ CG 法が収束 しない 。

★あきらめる （or 反復回数を、

　 （DO　201TIIRAT＝ 1，糊 の醐 ）増やす 。 ）

（E ）　 from 　 ORTHG

NUbBER　OF　VEr［　 oRs　LESS　THAN　2

　　 　　 　　 　　 　　 　 1N　CRnI

NUII．　V  〜GIVE麗 1001  。

L｛X　ATION　IS＊

飩  一〇R田OGOML　V  AT ＊ ＊＊

☆直交化すべ きベ ク トル が1本しか、与

　えられてい ない ので 、 何もしない 。

★ 直交化すべ きベ ク トル を2本以上与えるよう

にするか 、 ORTHG を呼ぶの をやめる 。

☆ゼ ロ ・ベ ク トル が直交化すべ きベ ク トルの中

　に入 っ て い る 。 それは 、
癖番目のベ ク トル で

　ある 。

★ゼロ
・ベ ク トル を除い てか ら、ORTHG を

　呼ぶようにする 。

☆ の番 自のベ ク トル と 牌 番 目のベ ク トル が

誤差のつ み重な りで完全に は直交化で きない 。
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★近似的には （1 ♂
o
よu．g い 精度で）直交化

　で きて い るのでそれで満足するか、あるい は

　もう1度ORTHG を通す 。 ただし、 後者の

　場合固有ベ ク トルで ある とい う性質が誤差の

　重な りのため、失われ るこ とがある e

　サ ブル
ーチ ン　CHECK を使っ て 確かめた

　方が良い 。

（F ）　 from 　MRXELM

IN  T　D△丁八　IN　IPAIR　FOUND

　　 　　 　　 　　 　　 　 IN刪

☆ IPAIR の 内容がおか しい 。

★ IPAIRの内容を確かめる。特に、ゼ ロ

　になっ て いない か ？ （デー タの数が、

　1  2 より少な くない か？）
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Appendix 。D TITPACK の ソ
ー

ス リス ト

OOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOO123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890000000000111111111122222222223333333333444444444455555555556000000QOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOC串 富 掌 ＊ 拿 寧 串 “ 零 串 宰 寧 寧 拿 宰 皐 零 　CONF 王GURATIONS 　凵 工τH 　SPECIFIED 　SZ 　
＊ 寧 ＊ 零 寧 掌 ＊ 累 ＊ 皐 察 塩 摩 串 ‡ 宰 ホ 率

　　　　　SUBROUTINE 　SZ （LIS τ 1 ，LIST2 ，凹AX ， N ． SZVA し）

C ＊ 拿 宰 　VARIABLES 　岡ARKED 　a 　SHOULD 　BE 　GIVEN 　FROM 　MAIN 　PROGRA 凹

C 零 搴 察 　VAR ：AB しES　門ARKED 　＃　ARE 　EVALUATED 　AND 　RETURNED

C　　　LIS 了1 （1）　 ＃　1−TH 　SPIN 　CONFIGURATION 　EXPRESSED 　BY 　BIT 　PA τTERN

C 　　　 L 工S了2　　　　 ＃　：NVERSE 　LIS 丁　OF 　LIS 了 1

C　　　　MAx 　　　　　　a 　DIM ξNSION 　OF 　TH ε　MATRIX

C　　　 N 　　　　　　　　a 　阿U卜｝BER 　OF 　SITES 　【〕F　THE 　LA 了丁エCE
C 　　　 SZVAL 　　　　司　TOTAL 　SZ 　OF 　THE 　SPACE 　TO 　BE 　DIAGONAL 工ZED

　　　　　 REAL ＊ 8　SZVAL
　　　　　 DIMENSION 　LIST1 （膕AX ） pLIST2 （2寧 ＊ N ）

　　　　　 IF （卜1AX ．GT ．184756 ．OR ．N ．GT ．20 ）THEN
　　　　　　　WRITE （6 ，零 ｝

曹
　　TOO 　LARGE 　卜IAX 　OR 　N 　G 五VEN 　TO 　SZ

，

　　　　　　　 STOP
　　　　　 END 工F
　　　　　1F （SZVAL ，LT ．−1 ．OD 卩20 ）THEN

　　　　　　　WR 工TE （6 ，＊ ）
層
　SZVAL 　SHOULD 　NO τ 　BE 　NEGA τ工VE ，

　　　　　　　 STOP
　　　　　 END ヱF
　　　　　 lF （SZVAL 。GT．N！2 響DO ＋ 1 ．D ，20 ）THEN

　　　　　　　凵RI τE （6 ，寧 ）
・　SZVAL 　SHOULD 　NOT 　EXCEED 　製／2 騨

　　　　　　　 STOP
　　　　　 END 工F
　　　　　 工UPSPN 冨 N ／2＋ MOD （N ，2）＋ INT （SZVAL ＋ O ．OOIDO ＞

　　　　　 ICNTt ・O
　　　　　 DO 　10 　1冨 1 ，2＊ ホ N
　　　　　　　　　ISZ ＝O
　　　　　　　　　LIST2 （1） ＝ O

　　　　　　　　　DO 　20 　J 旨 O ，N − 1
　20 　　　　　　工SZ21SZ ＋ MOD （1／2 寧 ＊ J ，2）

　　　　　　　　　IF（ISZ ．NE ．IUPSPN ）GO 　TO 　10

　　　　　　　　　：CNT 呂ICNT ＋ 1
　　　　　　　　　1F （ICNT 巳GT ．MAX ）THEN

　　　　　　　　　　　　 WRITE （6 ，＊ ）
マ

　INCORRECT 　MAX 　OR 　N 　GIVEN 　TO 　SZ
，

　　　　　　　　　　　　　STOP
　　　　　　　　　註NP　 IF
　　　　　　　　　LIST1 （ICNT ）＝工

　　　　　　　　　」IST2 （1） ＝ ICNT
　lO 　　 CON τINUE
　　　　　 IF （ICN τ ．EQ ．MAX ）RETURN
　　　　　 WRI τE（6 ，＊ ）

7 　1NCORREC 丁 　MAX 　OR 　N 　G王VEN 　了O 　SZ ，

　　　　　 STOP
　　　　　 EN 口

C ゆ ホホ ホ 率 ＊ 宰 掌 ＊準 　DIA60NALIZATION 　日Y 　THE 　LANCZOS −81SECTION 　ALGORITHM 　＊ ＊ ＊ 率 ホ ‡ 寧 ＊ ＊

　　　　　SUBROUT 工NE 　LANCZS （N ，！PAIRplBOND ，）2pV1 ，VO ，DELM ，ZRT 工0 ，

　　　　 ＆　　　　　　　　 工S丁EPpE ，1 ，IV ρLIST1 ，LIS τ2 アMAX ，BONDWT ）

C 牢 零宰 　VARIABLES 　囲ARKED 　＠ 　SHOULD 　B，E 　GIVEN 　FROM 　MAIN 　PROGRA トl

C 寧 寧掌 　VARIABLES 　凹ARKED 　＃　ARE 　EVALUATED 　AND 　RETURNED

C　　　N 　　　　　　　　　　　　＠　NUMBER 　OF 　SITES

C　　　 IPAIR （1BOND 寧 2 ）　＠ 　PAIRS 　OF 　SI τES 　CONNECTED 　BY 　BDNDS

C 　　　 I80ND 　　　　　　　　 ＠　NU 鬥BER 　OF 　BON 口S
C　　　 VO ，V1 ， V2 　　　　　　　　WORK 工NG 　AREA
C　　　DELM （凹AX ）　　　　　　　WORKING 　AREA 　FOR 　DIAGONAL 　ELE トlEN丁S　匸〕F　HA 鬥工LTONIAN
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00610C
OO620 　 C
OO630 　 C
OO640 　C

OO650 　C
OO660 　 C
OO670 　C，
00680 　C

OO69000700
　C

OO710 　C
OO72000730007400075000760007700078000790008000081000820008300084

’00085000860008700088000890

　C 率 ホ 寧

0090000910009200093000940

　 10
0095000960

　C 寧寧 寧

oo97000980009900100001010010200103001040010500106001070010800109001100011100

胴 2001130011400115001160

　 20
0 日 70011800119001200

ZRTIO （IBOND ）

IS τεPE
（4 ）

IIVLIST1

，しIST2
MAxBeNDNT

（IBeND ）

1岡PLICIT
IN τEG εR

OIHENSION
D工MENSION
DIMENSIDN

DIMENSION

a

臼

＃

＃

aaa

臼

RATIO 　OF 　Jz 　丁O 　Jxy
INTERVAL 　τO　CHEC κ　CONVERGENCE

FOUR 　LOWEST 　EIGENVALUES 　TO 　BE 　RETURNED
NUMgER 　OF 　ITERA 可10NS 　TO 　BE 　RE τURNED

LOCA τ10N 　OF 　NONZERO 　ELEMENT 　OF 　THE 　INI 丁IAL 　VECTOR
CONFIGURA τ rONS 　IN 　THE 　SPACE 　OF 　THE 　SPECIFIED 　SZ

D蓋岡εNSION 　OF 　τHE 　MA 可RIX
EX （：HANGE 　INTERACTION 　〔コF 　EACH 　BONO 　J × y （ iJ ）

OP 丁IMIZEO 　FOR 　S −810 ！20

1985 〆2！22 　；　REVISED 　ON

　REA し零 8 （A−H ，0 − Z ）

SI 丁E1 ， S 匸TE2

1985 ！10 ！21

E （4 ），lPAIR （1 日OND ホ 2 ），80NDWT （IBOND ），ZRTIO （IBOND 》

LIST1 （鬥AX ） ，LIST2 （2 寧 寧 N ）

VO （MAX ），V1 （卜婁AX ）．V2 （岡AX ）．DE≡L岡 （MAX ）

ALPHA （500 ） pBETA （500 ） ，WK （500 ，4） ，IL叫（（500 ）

IF （IV ．LE ．0 ．OR ．IV．GT．卜1AX）THEN
　　　 凵RITE （67 ＊ 》

「
　INCORRECT 　IV 　61VEN 　TO 　LANCZS °

　　　 RETURN
εNO 　IFIF

（MAX ．GT ，184756 ．OR ，N ．G丁．20 ）THEN

　　　 WRITE （6 ， ＊ ）
．　τDO 　LARGE 　餉AX 　OR 　N　GIVEN 　TO 　しANCZS 冒

　　　 SτOP
εND 　IF

INITIA しlzAT10N
　DO 　tO 　I＝電pMAX

　　　　 VO （1）≡O ．ODO
　　　　 V1 （1＞＝ 0 ．ODO
　　 　　 DE し岡 （1 ）≡ 0 ．ODO
　CONTINUE

OIAGONAL 　ELEMENTS

　DO 　20 　1胃1 ρ IBOND
　　　　 SITE1 ＝ IPAIR （：＊ 2−1）−1
　　　　 SITE2 昌 IPAIR （1ホ 2　　）−1
　　　　 1S1 ＝2寧 ＊ SITEl
　　　　 IS2 昌 2＊ 串 SITE2
　　　　 1F （IS1 ．し E ．0 ．DR ．1S2 ．LE ．0 ）τHEN
　　　　　　 WR1TE （6 ，＊ ）

．
　工NCORRECT 　OATA 　IN 　IPAIR 　FOUND 　IN 　LANCZS ，

　　　　　　 STOP ．
　　　　 END 　IF
　　　　 IS昌IS1 ◇ IS2
　　　　 W6HT ＝BOND 凵τ（1）寧 ZRTIO （1 ）

　　　　 DO 　20 　J 二 1 ，MAX
　　　　　　 IBIT ＝ 1AND （LIST1 （」），IS1 ）＋ 1AND （L！STt （J），IS2 ）

　　　　　　 IF （IBI τ．EQ ．O ．OR ．IB1 τ，EQ ．IS ）THEN
　　　　　　　　　 PARREL 雷　0 曾5DO
　　　　　　　 ELSE
　　　　　　　　　 PARREL 富 一〇 。5DO
　　 　　 　　 ENO 　IF

　　　　　　 DEL 鬥（」）冒 DE し岡（J）−WGHT 寧 PARREl ＿
　CONTINUE
　VO （IV ）≡DEL 隔（IV ）

　V1 （IV ）＝1．ODO

C ＊ ＊＊ 　ALPHA く1）　ANO 　BETA （1 》
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23456789012345678901234567890123456789012345678

ワ

01234567890

2222222223333333333444444444455555555556666666666777777777

ア

8

11111111111111111

て

11111

亅
1111111

」
111

」
ー

で

1111114

−

1111111114

■

11111111

00000000000000000000000000000000000000000000000000000

・
OOOOOOO

30

50

60

65

C ＊ ＊ ＊

105

110

120

130

140

AしPHA （1＞＝DEL 凹（IV ）

DO 　30 　K＝室，IBOND
　　　　SITE1 ＝lpAIR （K承2− 1）一雫

　　　　SITEZ ＝IPA 三R （K車 2　　）−1
　　 　　1S1 ＝ 2 ＊ ＊ SI τEl

　　　　IS2＝2＊ ＊ SITE2
　　　　1S ＝IS1 ＋ IS2
　　 　 WGH 丁 ＝ BONDW 丁 （K ）

　　　 00 　30 　1冨 1 ，MAX
　　　　　 IBIT ＝IAND （LIST 驚（1 ） ，IS1 ）＋ 1AND （しIS 丁1（1），IS2 ）

　　　　　 IF （IBIT ，EQ ．0 ◆OR 。三BI 下 。EQ 、IS ）GO 　TO 　30
　　　　　 1EXCHG ＝IEOR （IEOR （LIST1 （1 ）， ISi ）ρIS2 ）

　　　　　 VO （i）＝ VO （1）
−V1 （LIST2 （IEXCHG ））＊WGHT

CONTINUE

VO （IV ）＝ VO （IV ）−A しPHA （i ）

9E 丁A1 ＝0 ．ODO
DO 　50 　1＝1，凹AX
8ETA1 ＝BE 了A1 → VO （1）＊ ‡ 2
BETA （1）昌SQRT （BE τA1 》

IF （日ETA （1）．しT ．0 ．5D −20 ＞THEN
　　　 BETA （1＞富0 ．ODO
　　　 DO 　60 　1＝1PMAX
　　　 V2 （1 ）＝0 ．ODO
　　　 IDX 需 IV ＋ 1

　　　 1F （IDX ．G ↑ 含MAX ）IDX ” 1
　　　 V2 （IDX ）昌 1 ．ODO
　　ELSE
　　 　 OO 　65 　1 ＝ 1g 卜IAX

　　　 V2 （1 》＝VO （1）！BETA （1 ）

END 　 IF

ITER 《了 10N
　DO 　IQO 　I ＝2 ，500

DO 　105 　J ＝ 1 ，岡AX

VO （J）＝ OEL 岡（J ）＊ V2 （J 》

DO 　l10 　K ＝ 1，190NO
　　S1 丁E1 ≡IPAIR （K ＊ 2 −1）−1

　　SITE2 ＝IPAIR （K 寧 2　　）−1

　　1S1 雷2ホ 車 SITEl
　　IS2 ＝2ホ 傘 SITE2
　　1S＝IS1 ＋ IS2
　　UGHT ＝BOND 凵丁《K》

　　DO 　110 　J ＝ 1 ，P弓AX
　　　　IBIT ＝IAND 《LIST1 （」

．
），【S1 ）＋ 1AND （LIST1 （J ），IS2 ）

　　　 iF （1日 IT ．Eq ．0 ．OR ．181T ．EQ ．工S ）GO 　TO 　l10
　　　 1EXCHG ＝IEOR （IEOR （しISτ1 （J）glS1 ）， IS2 ＞

　　　 VO （J ）＝VO （」）
−V2 （LIST2 （IEXCHG 冫）＊ WGH 丁

co 肘11NUE

A しPHAI ＝ 0 ．ODO
DO 　t20 　J ＝ 1p 岡AX

ALPHAI ＝ALPHAI ＋ V2 （J）寧 VO （」）

A しPHA （1）＝AしPHAI
BE τAlt ＝ 日ETA （正

一1）

DO 　130 　J ＝1 ，岡AX

VO （」）胃 VO （J ）−ALPHAI ＊V2 （J ）
一
日ETAI1 ＊ V1 （J）

日E 丁AI ＝0 ．ODO
DO 　140 　J ＝1 ．岡AX
　　　 Vt （J ）＝V2 （J）

　　　 8ETAI ＝BETAI ← VO （J ）寧 拿 2
CONTINUE
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000000000000000000000000000000000000

°
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1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678908888888889999999999000000000011111111112222222222333333333341111

璽

111111111111112222222222222222222222Z222222222222222222

000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000

150

＆

￥

　100 　　CONTINUE
　　　　　 回RI 丁E （6P ホ ）

，

　　 　　 　 RETURN

　　　　　 END

C 事 ＊ 寧 ＊＊ ＊ ＊ ＊ 串 　卜1ATRIX 　εLEMENTS 　FOR 　GENERAL 　BOND 　回εIGHTS 　＊ ＊ 零 零 ＊ 寧 ホ 窟 ＊ ＊ ＊

　　　　　 SU8ROUTINE 　捫RXELM （MAXplPAIRp1BOND ，しIST1 ρしIST2 ，NpBONDN τ ，ELEMNTp
　　　　 ＆　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ZR τ 10 ）

C 率 寧 率 　VARIABLES 　囲A寂KED 　a 　SHOULD 　8E 　GIVEN 　FRO 岡　岡AIN 　PROGRA 鬥

C ＊ ＊ 寧 　VARIABLES 　酬ARKED 　ti　ARE 　EVALUATEg 　AND 　RE τUR網εD
CMAX 　 ＠ 肋ATRIX 　 DI 岡ENSION
C 　　　　IPA 工R 　　　　a 　PAIRS 　OF 　SITES 　CeNNEC 丁EO 　BY 　BONDS

C　　　 IBOND 　　　 a 　NU 岡Bε日　OF 　BONDS

C　　　 LIST1 ，2　　0 　CONFIGURATIONS 　IN 　τHE 　SPACE 　OF 　THE 　SPECIFIED 　SZ
〔：　　　 N　　　　　　　＠　NU韓BER 　OF 　SI τES

C　　　　BONDWT 　　　口　EXCHANGE 　INTERAC τ10N 　OF 　EACH 　BOND 　Jxy （lj ）

C　 　　 ELE 鬥NT 　　 謬　MATRIX 　ELE 鱈EN τS　τO　BE 　「〜EτURNED
C　　　　ZRTIO 　　　　O 　RA τ10　0F 　Jz　丁O　Jxy

　　　　　 I卜IPLICIT 　REA し＊8 　（A−HpO −Z）

　　　　　 IN 下EGER 　SIIE1 ， SIIE2
　　　　　 DI 岡ENSION 　IPA1R （18DND 寧 2） ，ELE 卜1NT （ト1AX 寧 （MAX ＋ 1 ）ノ2 ）ρ日ONO 凵 T （180ND ）

　　　　　 DI 卜1ENS 工ON 　LIS τ1 （MAX ），1＿三ST2 （2寧 事 N） ，ZRTIO （IBOND ）

C ホ ＊ ＊ 　1爬1TIALIZATIO 閧

　　　　　 DO 　可O　I＝1 ，凹AX 寧 （岡AX ＋ 1）！2
　10 　　 ELE 卜1Nτ（1）置0 。ODO

C 奉 噛 串 　E 隻＿E卜IENTS

　　　　　 DO 　30 　K富1 ，IBOND
　　　　　　　　　 SITE1 ＝IPAIR （K ＊ 2−1）− 1
　　　　　　　　　 SI 丁E2 昌IPAIR （K 串 2　　）

一I
　　　　　　　　　 IF （SITElgLE ．−1 ．OR 。SI 丁E1 。しE 。− 1）丁HEN
　　　　　　　　　　　WRITE （6，零 ）

，
　 1閥CORREC τ　DATA 　IN 　IPAIR 　FOUND 　IN 　岡RXE 駈＿岡 ，

　　　　　　　　　　　 SτOP
　　　　　　　　　 εND 　IF
　　　　　　　　　 lS1 犀 2 ＊ 零 SITEl

　　　　　　　　　 lS2 冨 2 寧 廓 SITE2
　　　　　　　　　 1S 胃 IS1 寺 IS2

BE τA （1 ）零 S 〔IRT （BETAI ）

IF （BETA （1）．しT ．Or5D − 20 ）τHEN
　　囚RITE （6 ，＊ ）

・
　TRID 工AGONALIZATION 　U卜｝SUCCESSFUL 　IN 　LANCZS 駻

　　RETURN
END 　IFIF

（1 ．GT ．20 ．AND ．MOD （1 ，IS τEP ）。EQ ．O ）τHEN
　　CALL 　￥DET2M （ALPHA ．1 ，BE τA ，4 ．1 ．0 ．5D −9 ，4pE ．V2pl ，IFLG ．
　　　　　　　　　　　　　 WKglWK ，IER ）

　　IF （A日S（（EBEFOR −E （2））！E（2 ））．LT ．1 ．OD −7 ）RETURN
　　EBEFOR ≡E （2＞

END 　IFDINVBT
＝1 ，0DO ／BE τA （1）

DO 　150 ρJ言1 ，岡AX
V2 （」）＝VO （J ）＊ DINVBT
IF （1．EQ ．20 ）THEN
　　CALL 　￥DE τ2M （ALPHApl ， 日ETA ，2Gr1 レ0 ◆50 −9p4 ，
　 　　 　　 　　 　　 　　　 　E ．VOp20 ρIFLG ．WK ．IWKplER ）

　　EBEFOR 冨E （2）

END 　IF

　　　　　　　 LANCZS 　DID 　NOT 　CONVERGEl
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0000000000000000000000000000000000000000000000000000000000001234567890

堰

23456789012345678901234567890

ー

セ

3456

ア

8901234567890

444444444555555555566666666667777777

ア

77888888888899999999990

22222222Z2Z2222222222222222222222222222222222222222222222223000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000　　　　　　　　　驢GHT＝臼ONDWT （K）

　　　　　　　　　DiAG ＝ WGHT ＊ 0 ．5DO 寧 ZRTIO （K）

＊ VOPTION 　VEC
　　　　　　　　　DO 　30

．
ヨ＝1t 鬥AX

　　　　　　　　　　　IBIT ＝IA 岡 D （しIST1 （1 ） ，IS1 ）＋ IAND （LIST1 （1） plS2 ）

　　　　　　　　　　　IDG ＝1象 （1や 雪）！2
　　　　　　　　　　　1F （IBIT ．EQ ．0 ．OR ．1日IT ．EQ ．IS ）丁HEN
　　　　　　　　　　　　　 ELEMNT （IDG ）＝ E しE脾暦 丁（三DG ）−DIAG

　　　　　　　　　　　　　ELSE

　　　　　　　　　　　　　 EしE岡NT （1DG ＞＝ELE 凹Nτ（IDG ）＋ OIAG
　　　　　　　　　　　　　　IEXCHG 雪 LIS 丁2 （IEOR （IEOR （LISTi （1）， lS1 ）， IS2 ））

　　　　　　　　　　　　　　IF（IEXCHG ．6E．1）GO　TO 　30
　　　　　　　　　　　　　 ELEMNT （三ホ （1−1 ）！2 ＋ IEXCH6 ） ＝ 一凵G卜6T
　 　　 　　 　　 　　 　　 END 　IF

　30 　　　CO ひJTINUE
　　　　　 RETURN
　　　　　 END

C ＊ 零 零＊ 率率 ＊ 寧孝 寧 擧 寧 寧 ＊ 承 傘＊ 掌　INVERSE 　I耳ERATION 　＊ ホ ホ 癖 庫 象 象＊ 宰 申 ＊ ホ 串 ＊＊ ホ ホ ＊ ＊ ＊ 寧 翠 申 ＊＊ ＊

c 叡 寧＊

c ＊ 寧＊

cCCcCCCcCcccc

10

30

　SU 日ROU 丁INE 　INVITR （E ， IPAIR ， IBONOpLIST1 ， LIS τ2 ， MAX ，N ρ

＆　　　　　　　　　　　　　　　　 日 ， X ρ P ， RpY ， ISTEP ， IV ， ZRTIO ， BeNDWT ）

VARIABLES 　岡ARKEO 　臼　SHOULD 　日E　GI 》EN 　FROM 　膕AIN 　PROGRA 凹

VARIABLES 　MARKED 　＃　ARE 　EVALUATED 　AND 　RETURNED

EIPA

！RIBONDLISTI

，Z
捫AxN

日

xP
，R ，YISTEPIVZRTIO

臼ONDWT

臼

＠

a

臼

＠

臼

　

躍

　

日

＠

日

融

APPROXI 門ATE 　EIGENVALUE

PAIRS 　OF 　SITES 　CONNECTED 　日Y　BONDS

NU 門8ER 　OF 　80NDS

CONFIGURATIONS 　IN 　THE 　SPACE 　OF 　THE 　SPECIFIED 　SZ
們ATRIX 　DI 岡ENSION
NU 岡8ER 　qF 　S1TES

”ORKING 　ARE 　FOR 　RHS 　OF 　丁HE 　EQUATION 　（H−E （APPROX ））串 k ＝ 日

EIGEN 　VECTOR 　TO 　BE 　RE τURNED
WORK 【NG 　AREA 　USED 　IN 　THE 　CG 　ROUTINE
INTERVAL 　TO 　CHECK 　CONVERGENCE 　IN 　CG

LOCATI ｛〕N 　OF 　THE 　NONZERO 　ELEMENT 　IN 　THE 　INITIA し　VECTOR

RATIO 　OF 　Jz 　TO 　Jxy

EXCHAN6E 　INTERAC τ ION 　OF 　EACH 　BOND 　Jxy （iJ ）

　IMPLICIT 　REAL ＊ 8 （A−H ，0 −Z ）

　DI 門ENSION 　互PAIR （IBOND ＊ 2），ZRTIO （IBOND ） pLIST1 （MAX ），LIST2 （2卓 傘 N）

　DI 岡ENSIO 睡　B （岡AX ），X（MAX ），R （岡AX ），Y（MAX ＞ pP 〈脾AX ） p 臼ONDW 丁（1日OND ）

　工F （岡AX ．GT ．184756 ．OR ．N ．GT ．20 ）THEN
　　 WRI 丁E（6 ρ 零 ）

，
　τ00 　しARGE 　M．AX 　OR 　N 　GIVEN 　TO 　INVITR

璽

　　 RETURN
　END 　IF

　DO 　10　1＝1 ，MAX
　B （1 ）≡0 ．ODO
　B （IV ）＝1 ．ODO
　D〔〕　20 　1TR ＝ 1 ，20
　　　CALL 　｛：G（E ，IPAIR ，1 日OND ，LIS τ1 ，しIST2 ，MAX ，N ，B ，XgP ，R ，YplSTEPpl τERAT ．，
＆　 　　　　　　　　 　ZRTIO ，EONDWT ＞

　　　IF （ITERAT ．GT ．卜量AX ＞THEN
　　　　 WRIIE （6 ， ＊ ）

．

　1TERAT 　1N 　（：G　IS　GT 　斡AX サ

　　　　 WRI τE （6 ， 寧 ）
駻
　1τR 　IN

．
INVITR 　IS ▼，1τR 　　　 　　　　　 　　

．

　　 　　 RE τURN

　　　END 　IF
　　　XNOR 卜1＝0 ．ODO
　　　DO 　30 　1＝1 ， 岡AX
　　　）（NOR 卜1＝XNORM ＋ X （1）傘 串 2
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　　　　　　　 XNORM ＝SQR τ（XNOR 凹）

　　　　　　　00 　40 　工＝1 ，MAX
　40 　 　　 　　X （1 》＝ X 〈1）！XNORM

　　　　　　　 XB ＝O ．ODO
　　　　　　　 DO 　50 　1罧 1g ト1AX

　50 　　　　 X 臼需XB ｝ X （1） 傘 日 （1）

　　　　　　　 IF （AgS （ABS （XB ）−1 ．ODO ）．しT ．190D − 12 ）τ卜IEN
C 　　　　 　　　 WRiTE （6 ，tOO 》ITR
　100 　　　　　 FOR 岡AT （

巳
　　　　　　NUM 日ER 　OF 　ITERATIONS 　IN 　INVITR 　：

響
， 15 ）

　　　　　　　　　 RETURN
　　　　　　　 END 　IF

　　　　　　　 DO 　60 　1冨 1p們AX

　60 　　　 B （1）＝X（1）　　　　　　　　　　　　　　　「
　20 　　　CONT 工NUE

　　　　　 WRITE （6p 取 ）
蜜
　INVERSE 　IIERAT10N 　DID 　NOT 　CONVERGE ，

　　　　　 RETURN

　　　　　 END

C ＊ ＊ 零 ＊ ＊ 零 寧 ＊ 寧 宰 ＊ 傘 孝 寧 　SOLUTION 　OF 　LINEAR 　EQUA τ 10NS 　
−−

　CG 　鬥ETHOD 　＊傘 傘宰 ホ ホ＊ 零 癖 ＊ 索索 ゆ

　　　　　 SUBROUTINE 　CG （EplPAIR ，IBOND ，しISTlpLIST2 ，師AX ，N ，
　　　　　　　　　　　　　　　　　　 日 pX ， P7R ， Y， ISτEP ， 1τERATpZR τ10，BOND ”T ）

c ホ 翠 卓

c ホ 象 零

CCCCCCCCCCCCC

c 卓 寧 申

　 10c

＊ ＊ ＊

30

＆

》ARIAB しES

VARIA8LES
ε

IPAIRIBONDLIST1

， 2
凹AXN8

（門AX ）

X（MAX ）

P ， R ， vIS
τEPlTERA

τ

ZRTIO

日ONDW 丁

日

日

日

＠

＠

aa

＃

　

日

摎

 

＠

　1岡PLIC1 丁

　IN τEGER 　SITEl

　DI 岡ENS 正ON

　DI 卜驚ENSION

INITIALIZATIO 忖

　BNOR 囲 ＝ 0 ．ODO
　DO 　10 　1 ＝ t ，卜IAX
　　　　 日NORM ＝BNOR 樋＋ B （1）寧 ホ2
　　　　 R（1）隅8 （1）

　　　　 P（1）＝B （1）

　　 　　 X （1 ）＝0 ．ODO
　CONTINUE

ITERAT10N

　DO 　20 　1丁匸RA 丁＝1 ， MAX 　．
　　　DO 　30 　1＝i ， 岡AX
　　　V（1）＝ 0 。000
　　 DO 　40 　K ＝ 1tl90ND

　　　　 SITE1 圉IPAIR （K 率2− 1）−1
　　　　 SI 了E2＝IPA 正R （K ＊ 2 　．）−1

MARKED 　口　SHOULD 　BE 　61VEN 　FRO 門　INVITR 　ROUTINE
岡ARKED 　＃　ARE 　EVALUATED 　AND 　RETURNED
APPROXIMA 丁E　εIGENVALUE
PAIRS 　OF 　SITES 　CONNECTED 　8Y 　BONDS
NUMBER 　OF 　BONDS
CONFIGUF 〜ATIONS 　IN 　THE 　SPACE 　OF 　SPECIFIED 　SZ

岡ATRIX 　 DIMENSION

NU 鬥日ER 　OF 　S 夏TES

RIGHT 　HANO 　SID ε　OF 　丁HE 　EQUATION 　：　 （H−E （APPROX ））象 X ＝ 臼

SOLUTION
回ORklNG 　AREA
IN 丁ERVA し　下O　CHECk 　CONVERGENCE

NUMBER 　OF 　IτERATIONS 　IO 　BE 　RE 可URNED
RATIO 　OF 　Jz　了O　J × y
EXCHANGE 　INTERACTION 　OF 　EACH 　BONO 　Jxy （1」）

REAL ＊ 8 （A −H ，0 −Z ）

　　 　　 ，SHE2
　1PAIR （1日OND 掌2 ），ZRT10 （1日OND ），LIS 丁1（MAX ＞，LIST2 （2零 ＊N ）

　8 （門A ）こ）pX （鬥AX ） ，R （列AX ） ， Y（nAX ） ， P （「4AX 》，80NDW τ（1日 OND ）
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C

40

50

60

70

90

150

　　　　　IS1 ＝Z 承 ＊ SITEl
　　　　　IS2 ＝2 ＊ ＊ SITE2
　　　　　1F （IS1 ．L εgO 。OR ．1S2 ．LE ．0 ）THEN
　　　　　　 WRITE （6p 索 ） サ

　INCORREC τ　DA 丁A 　IN 　IPAIR 　FOUND 　IN 　CG ，
　　　　　　　SτOP
　　　　　εND 　IF
　　　　　IS＝IS1 ＋ IS2
　　　　　EPERBD ＝ε ！FL 〔）AT （IBOND ）

　　　　　」lGH τ＝日OND 珂丁 （K）

　　　　　DIAG1 ＝ 　WGHT 孕 0 ．500 ＊ ZRTIO （K）＋εPER8D

　　　　　DIAGZ 胃 一凵GHT 承 0 ．500 寧 ZRTIO （K）＋EPERBD
　　　　　DO 　40 　1＝1p 暦AX
　　　　　　　IBIT 呂 iAND （しIST1 （1） ， IS1 ）← IAND （しIST1 （1）plS2 ）

　　　　　　　1F （IBIT 、．EQ ．0 ．OR ．：日 1下 ．ε0 ，IS ）THEN

　　　　　　　　　　 Y （1）羇Y （1）−OI ハG1 串 P （1 ）

　　　　　　　　 Eし SE

　　　　　　　　　　 Y （1）；V （1）
−OIAG2 率 P （1）

　　　　　　 　　　　 Y （1 ）＝v （1 ）一
＆　　　　　　　　　　　　　P （LIS 丁2 （IEOR （IEOR （しIST1 （1），IS1 ），IS2 ） ））＊ WGHT
　　　　　　 END 　IF
　　　CONTINUE
　　　RP＝O ，ODO
　　　YP＝0 。ODO
　　　DO 　50 　1 讐 1p 岡AX
　　　　　RP 　 ：RP ＋ R（正）率 P （1）

　　　　　Yp ＝YP ＋ Y （1）率 P （1）

　　　cON 丁INUE
　　　AしPHA 零 RP ！YP
　　　RNOR 凹＝ 0 ．QDO
　　　DO 　60 　1 ＝ 1 ，岡AX

　　　　　X （1》昌 X（1 ）＋ AしPHA ＊ P（1）

　　　　　RNOR 岡＝RNOR 凹＋ R （1）零零 2
　　　CON 丁INUE ．
　　　RNOR 卜12＝O ．ODO
　　　DO 　70 　1 ＝ 1 ．岡AX

　　　　　R 〈1 ）＝R （1 ＞一Aし PHA 宰 Y（1）

　　　　　R 阿ORM2 冨RNORM2 ＋ R （1 ） 準 申 2
　　　CO 忖TINUE
　　　8ETA ＝RNOR 卜12！RNOR 岡

　　　go 　90 　1 ＝ 1P 岡AX
　　　P （1 ） ＝ R （1 ）＋ 日ETA ＊ P （1）

　　　IF （卜10D （ITERAT ，ISTEP ）．NE ．0）GO 　TO 　20　　　　　　　ヲ
　　　IF （SQRT （RNOR 岡2）．LT。0，5D −10ホ SQRT （BNOR 卜奮））τHE 卜1
　　　　 WF〜1TE （6p150 ）ITERAT
　　　　　FOR 凹AT （

7
　　　　　　閧U岡8ER 　OF　ITERA 丁10 ” S　IN 　CG 　　　　 ：

「 ，15 ）

　　　　 RETVRN
　　　ENO 　 IF

　ZO 　　　CON τINUE
　　　　　　WRITE （6 ，傘 》

，
　CG 　DID 　NO τ　CONVERGE ，

　　　　　　RETURN

　　　　　　END

C 零 掌 寧 零寧 孝 寧 　SCH 鬥IDT 　ORTHOGONALIZA τ10N 　OF 　THE 　EIGENVECTORS 　寧 卓 ホ 卓 卓串 ホ＊ ホ 廓 傘 寧

　　　　　　SU8ROUTINE 　ORTHG （EV ，NOR 囲 ，IDGN ，凶AXgNUMVEC ）

C 零 寧 卓　VARIA8LES 　岡ARKED 　＠　SHOU 量＿D　8E 　G1VE 阿　FRO 囲　MAIN 　PROGRA 們

C ホ ホ 寧 　VARIA8LES 　岡ARkEO 　郡　AR ε　EVALUA τεD 　ANO 　RETUR 吋ED．

C　　 EV 　　　　　印却　VEC 了ORS 　TO 　BE 　OR τHOGONALIZED 　！　OR τHOGO 肘ALIZED 　VECTORS
C　　 NOR 凹（J）　〃　　N【〕R囲　OF 　THE 　J

−TH 　VECTO 日　RE 丁URNEO
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OOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOO12345678901234567890123

．
4567890123456789012345678901234567890

22222222Z333333333344444444

．
445555555555666666666677777777778

44444444444444444444444444444444444444444444444444444444444

．
4

00000000000000000000000000000000000000QOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOCC

20

「一
〇

21

IDGNNUMVEC 躍
h
四

OEGREE 　OF 　DEGE 卜」EAR （：Y
NUMBE ≡R　OF 　VECTORS 　TO 　BECHECKED

1岡PLICI τ 　REAL 率 8 （A−H ，0 −Z 冫

DI 鱈ENSION 　EV （岡AX ，NU 属VEC ） ， NOR 鬥（NU 岡VEC ）

IF（NU岡VEC ．しE ．1 》了HEN
　　　WRITE （6 ，＊ ）

，
　NU 鱈BER 　OF 　VECTORS 　LESS

　　　・RE τURN
END 　IFDO

　10 　工 ＝ 1 ，NU 岡V∈C

　　DNOR 岡＝0 ．ODO
　　DO 　20 　」＝1 レ捫AX
　　DNOR 鬥＝ONOR 岡＋ EV （J ， 1 ）ホ 卓 2
　　1F （DNORM ．LT ．A．OD −20 ）THEN
　　　　　脚RITE （6，ホ ）

，
　NU しL　VECTOR 　GIVEN 　τO

　　　　　RETURN

　　END 　IF
　　DNOR 凹冨 1 ．ODO ／SQRT （DNOR 岡）

　　DO 　25 　」＝ 1 ，岡AX

　　EV （J ，1 ） ＝ EV （」，1）牟 DNORM

C 〔】NTINUE
I【〕GN ＝NU凹VEC
NOR 岡 （1 ）＝1

C ホ 傘 承 　OR τHOGONALIZATION
　　　　　　DO 　30 　1＝2 ，NU 們VEC
　　　　　　 NOR 凹（1＞＝1
　　　　　　 DO 　40 　」胃 1pl −1
　　　　　　　　 PRJC τ謂0 ．ODO
　 　　　　　　　 OO 　50 　L ＝ 1p 岡AX

50OO6

ム「

70

80

90

30C

＊ ＊ ＊

110

200

　　　PRJC 丁＝PRJCT ＋ EV （Lpl ）零EV （L ，J）

　　　00 　60 　L＝1pMAX
　　　EV （L ， 1）盞EV （L ， 1 ）

−PR 」Cτ＊ EV （し ．」》

　CONTINUE
　VNORM ＝O ．ODO
　DO 　70 　L 雪 1pMAX　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　●
　VNOR 岡＝ VNOR 卜1＋ EV （し，1）ホ ＊2
　1F （VNOR 岡，GT，1 ．OD −20 ）THEN
　　　VNOR 門旨 1 ．ODO ／SQR τ （VNOR 卜皇）

　　　DO 　80 　し冒1 ，鬥AX
　　　EV （し pl ）＝EV （し pl ）廓 VNORM
　　ELSE
　　　DO 　90 　し＝1 ρMAX
　　　EV （し pl ） 瞿 0 ．ODO
　　　IDGN ＝ IDGN −1

　　　NOR 門（1）220

　END 　IF
CON τINVE

CHEC κ　ORTHOGONALITY
　OO 　100 　1＝2 ， NU トlVEC
　　DO 　100 　J ＝ 1 ♪1−1

　　PRD ＝0 ．ODO
　　DO 　110 　L罵等1　p 隔AX
　　PRD ＝PRD ＋ EV （L ， 1）＊ EV （し ， 」）

　　IF （A日S （PRD ）．LT ．1 ．OD −10 ）GO 　TO
　　　　WRITE （6 ，200 ）1 ，J
　　　　FORMAT （

e
　 NON − ORTHOGONAL

　　　　RETURN

100

THAN 　2　1N 　ORTHG ，

ORTHG 。　LOCATION 　IS 尋 ，1

VEC τORS 　AT ，
．
，214 ）
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04810 　　100 　　CONTINUE
O4820 　　　　　　 RETURN

O4830 　　　　　　 END

O484004850
　C＊ ＊ ＊ ＊ 寧 喰 ＊ 卓 ＊ 串 ＊ ＊ ＊ ＊ 率 ＊ 　CHECk 　OF 　丁HE 　EIGE 四VECTOR 　AND 　EIGENVA しUE

O486004870

　　　　　　SU 日ROU 了 INE 　CHECK （XpV ，LIS τ1p しIST2 レ 門AXp 囲 plPAIR ，IBOND ，
04880 　　　　　 ＆　　　　　　　　　　　　　　　 ZR τ10pBOND 騨TFPRD ）

0489004900
　C ホ 噛 ホ　VARIABLES 　岡ARk ε【〕　m 　SHOU しD　BE 　61VEN 　FRO 腫 　MAIN 　PROGRA 岡

04910 　C　　　　X 　　　　　　 臼　EIGENVECTOR 　TO 　8E 　CH εCKED

O4920 　C 　　　 V　　　　　　 ＃　H ＊ X
O4930 　C　　　 LIST1 ，2　臼　CONFIGURA 丁10NS 　IN 　THE 　SPACE 　OF　THE 　SPECIFIED 　SZ

O4940 　C　　　 MAX 　　　　 臼　岡A下RIX 　DI 凶ENSION
O4950 　C　　　 ”　　　　　　 9　NU 岡BER 　〔〕F　SITES
O4960 　C 　　　　IPAIR 　　　O 　PAIRS 　FO 　S1 亨ES 　CONN εCTED 　BY 　日ONOS
O4970 　C　　　 IBOND 　　 ＠　NUMBER 　OF 　日 ONDS

O4980 　C 　　　 ZRTIO 　　 a 　RATIO 　OF 　Jz 　TO 　Jxy
O4990 　C　　　 BO 卜置D ”T　　a 　EXCHANGE 　INTERAC τ10N 　OF 　EAC 卜l　BOND 　J × y （ij ）

05000 　C　　　 PRD 　　　　＃　X傘 H ＊ X
O501005020

　　　　　　　1凹P しICI τ　REA し窒 8 （A−H ， 0−Z》

05030 　　　　　　 1NTEG εR 　SI 丁E1 ，SITE2
05040 　　　　　　DIMENSION 　X（鬥AX ） ，〉 （MAX ）

05050 　　　　　　0 工トIENSION 　LIS τ1 （卜1AX ），LIST2 （2＊ 癖N ＞

05060 　　　　　　DI 卜IENSION 　IPAIR （IBOND ＊ 2），BONDW 丁（互BOND ） ， ZR τ夏0 （IBOND ）

0507005080
　　　　　　 DO 　10 　1雷 1 ，卜肇AX

O5090 　　10 　　　V（1 ）署 Q ．ODO
O5100 　　　　　　 DO 　20 　K＝1 ，180ND
O5110 　　　　　　　　　 S【TE1 冨IPAIR （K 索 2−1＞−1
05120 　　　 　　　　　 　SITE2 ＝工PAIR （K 零 2 　 ）−1

05130 　　　　　　　　　　1S1 ＝2 宰 事 SI τE1
05140 　　　　　　　　　　1S2 畧 2＊ 承 SITE2
05450 　　　　　　　　　　1S 冨IS1 ＋ IS2
05160 　　　　　　　　　 贓GHT ＝BONDWT （K）

05170 　　　　　　　　　 DrAG ＝ WGHT 索 O ．5DO 承 ZRTIO （K）

05180 　　　　　　　　　　DO 　20 　1 ＝ 1 ，トlAX
O5190 　　　　　　　　　　　1BIT 冒 IAND （LIST1 （1） ， IS1 ）＋ IA 卜3D （LIST1 （1），1S2 ）

05200 　　　　　　　　　　　 1F （IBITgEQgOrOR ，IBIT ．EQ ．IS ）τHEN

O5210 　　　　　　　　　　　　　　　 V （1 》＝V （1）
−DIAG 零 X（1）

05220 　　　　　　　　　　　　　　　ELSE 　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　
1

05230 　　　　　　　　　　　　　　　 V （1）＝V （1）争 DIAG 掌 X （1 ）

05240 　　　　　　　　　　　　　　V （1）＝V （1 ）＿　　　　
．

05250 　　　　　＆　　　　　　　　　　　　　　X（LIST2 （IEOR （IEOR （L工Sτ1（1）， 王S1 ） ，IS2 ））》寧 WGHT

O5260 　　　　　　　　　　　　　END 　IF
O5270 　　20 　　　CONTINUE
O528005290

　　　　　　 PRD 冨0 ．ODO
O5300 　　　　　　DO 　30 　1＝1 ，岡AX

O5310 　　30 　　　PRD ＝PRD ＋ V （1）率 X（1）

05320 　C 　　　　WRITE （67100 ）PRD
O5330 　　100 　　FOR 凹 AT （

「
　　　　　　 X ＊ H 富 X　　IS ，

， 1PDt6 ．8）

05340 　C 　　　　凵RITE （6 ，110 ）

05350 　　110 　　FORMA 写（
，

　　　　　　H ＊ X（」 ）！X （J ）　RATIOS 「
》

05360 　C　　　　 凵RITE （6 ， 111 ）（V （1）ノX （1 ），1 ＝27 門AXp 納AX ！19 ）

05370 　　111 　　FORNA 丁（6X ρ 1PD15 ．8 ，1X ，1PD15 ．8 ， 1X ， 1PD15 ．8 ’1X ，1PD15 ．8 ）

　05380 　　　　　　 RETURN
　O5390 　　　　　　 END

零 傘 皐 寧 傘 零 傘 零傘 象 廓 ＊
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A．ppendix ．E1 次元 で の 使用 例

鷹

 

羈
羅
鞴
嬲

韈
 

鞣
灘
驪
鱇
羅
膩

嬲

嬲

嬲
嬲

飜

羈
擺

C ホ ＊ ＊ ＊ ＊ ＊ 寧 掌 窄 率 率 串 零 寧 ＊ 宰ホ ＊ ＊ 零 寧 掌 ＊ 零 掌 率 率 零 零 ホ 卓 ＊ ＊ 宰 準 寧 ＊ 零 孝 宰 零 宰 ホ皐 蠧 準 ＊ 匙 ＊ 寧 寧 寧 寧 寧 窄 ＊ 率 ＊ 牢

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　率 露 素

c ＊ 寧 搴

C ＊ 搴 宰 　　　　　　　　　　1D 　HEISENBER6 　AN 丁IFERRO 岡AGNE 丁　　　　　　　　　　　　
率 露 ホ

C擧 宰 零 　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　AS 　A 　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　
零 ＊ 寧

C寧 寧 ＊ 　　　　　　　　　　　　了ES τ　OF 　THE 　SU8ROUT 工NES ：

　　　　　　　　　　　　
申 寧 ＊

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 CHECK 　　　　　　　　事 宰 家

C串 ＊ ＊ 　　　　　　SZ ，　LANCZSp 　INVI 丁Rp　CG ．　OR τHG ，
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 寧 寧＊

C ＊ 宰 掌 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　
圏

C ＊ ＊ 零 　　　　　　　　　　　　　　　　　1985 ／可O／16 　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　
＊ 象 申

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 寧 ＊ ＊

C ＊＊ ＊

c＊ 宰 索 車 零 零 霧 ＊ ＊ 零 宰 卓 寧零 零 串 ‡ 零 ＊ ＊ ＊ ＊ ＊ 4 ＊ ＊ ＊ 零 宰 傘 寧 ＊ 串 率 率 ＊ 零 ＊ ＊＊ 寧 ＊ ＊ 宰 事 宰 率 搴 串 ＊ ＊ 取 申 ＊ ＊ 率 準 宰 ＊

　　　　　 PARA 凹ETER 　（N雪18 ，岡AX 罧 48620 ，IBOND 躍 N）

　　　　　 PARAME 了ER 　（
rlS

τEP 胃 5）

　　　　　 IMPL 工C 工T　REA し宰 8 　（A −H ，0嘗Z）

　　　　　 DI 縫 ENS 工ON 　E （4 ），V （岡AX ♪3）

　　　　　DIMENSION 　LIST1 （MAX ），し1．ST2 （2 零 ＊ N）

　　　　　DI 卜1ENSION 　90ND 国T （IBOND ），IPAIR （2 ＊ 1日ONO ），ZRTIG （IBOND ）

　　　　　 DI 鬥ENSI 口N 　VO （門AX ） pV1 （MAX ），V2 （凹AX ）．DEL 卜1（MAX ）

　　　　　DI 卜1ENSION 　B （MAX ） pX （鬥AX ＞，NORM （3 ）

　　　　　 DATA 　BONDWT ／180NO ＊ （一哩．ODO ）！

　　　　　 OA τA　ZRTIO ／IBOND ＊ t ▼ODO ノ

　　　　 WRITE （6 ，100 ）

100 　　FOR 門AT （
電
　＊ ＊ 孝 掌 ＊ 零 宰 寧 率 串 宰 索ホ ＊ 宰 寧 車 ＊ ＊ 　1D

　　　 ＆，・
＊ ‡ 宰 ＊ 寧 寧宰 ＊ 喰 孝 ＊ ＊ 象 索 索 寧 準 掌 ＊

°
）

C 事 宰寧

10110

HEISEN 日ERG 　ANT 工FERROMAGNET 　
7 ．

SI τ E…　INFORMAT 工ON
　IPA1R （1）冨1

　1PAIR （2 ‡ N ）＝ 1
　DO 　10 　1冨 2p2 ＊ N −1

　1PAIR （1）＝ 1／2 ウ 1

　凵R 工TE （6 ， 110 ）IPAIR
　FORMA 丁（！20X ，7

（1）　SITE 　INFロR岡ATION 　　＜ ＜ 　IPA 工R 　＞＞
，
ノ10 （2X ，213 ））

C＊ ＊ ＊ 　CONF 工GURA 了10NS 　！N 　THE 　SPACE 　OF 　Sz
畧 O

　　　　　CAL し　SZ （LIS 丁1 ， L 工ST2 ，MAX ，NtO ．ODO ）

C 零 串 零

120EIGENVALUES
　回RITE （6 ， 120 ）

　FORMAT （／20X ，サ
（2冫　FOUR 　LOWEST 　EIGENVALUES

，
〆

＆
・ INIT エAL 　VECTOR 　 　 E （D 　 　 　 　 E （Z） 　 　 E （3）  

＆
「　　　　　　　　　E （る）　　　　 1τERATION 「

）

　EGRND 冒 100 ．ODIO
D°

、1εLII 説蝋 ；？llll，，，。、D ，，，，V1 ，・。，・EL ・ ，Z ・TI ・，IS ・EP ・… 了・AT ・

　　　＆　　　　　　　　　　　　IV ，LISTlpLIST2 ，MAX ，BONDWT ）

　　　　　　 田RITE （6 ，110 ）工V ，E ，ITRA τ

130 　　　FORMAT （2X ，16 ，5X ，4F14 ．8 ，2X ，工6 ）

　　　　　　工F （E （1 ）．L 了rE6RND ）THEN
　　　　　　　　 εGRND ＝E （1 ）

　　　　　　 εNO 　IF

20c

寧 宰 巾

140

150

CONTINUE

EIGENVECTOR 　OF 　THE 　GROUND 　STA τE

　圃 R 工丁 E （6p140 ）

　FOR 膕AT （1！20Xp ，
（3 ）　EIGENVEC τOR 　OF

　DO 　30 　L 冨 1 ，］

　　　IV ＝13 ＋ MAX ！3 ＊ （L −1 ）

　　　凵 R工TE （6 ，150 》し，L
　　　FOR 岡A 了 （！

t

　（〈3 ．「，工1p 量
））　INITIA し

THE 　GOUR 腫D 　STA 了E ，冫

VECTOR 　NV 同8ER ，，15 ，， 咀讎一騨一・
／）
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0062000630006400065000660006700068000690007000071000720007300074000750007600077000780

160

170

OO43C

串 ホ 零

180

＆

WR 工TE （6，160 ）

FORMAT （
．

　　　　 INFORMATION 　FRO 鬥　INV 工TR 　AND 　CG ，
）

CALL 　INV 、1了R （EGRND ，IPAIR ，IBDND ，LIS 丁1 ，LIST2 卿MAX ．NrB ，X ，
　　　　　　　　　　　 VO ，V1 ，V2 ，工STEP ，IV ρZRTIO ，BONDWT ＞

WRITE （6 ， 170 ）

FORMAT （／
「
　　　　 INFOR 卜1ATION 　FRO 凹　CHECK ，

）

CALL 　CHECK （X ，VO ，LIST1 ，LIS 丁2 ，卜tAXpN ．IPAIR ，IBOND ，ZRTIO ，BONDWT ）

DO 　40 　J 躊 1 厂MAX
V （JpL ）＝X （J）

CONTINU 匸

DEGENERACY 　OF 　τHE 　6ROUND 　STATE

　CALL 　ORTHG （V ，NOR ト1，IDGN ，MAX 野3 ）

　騨R ！TE （6 ，180 ）IDGN ρNOR 鬥

　FORMAT （／
，　（（3 ．4 ））　DEGENERACY 　OF 　THE 　GROUND 　S了A丁 E 　

，
pl8 ！

＆
▼　　　　　　　　NORM 　OF 　THE 　ORTHOGONALIZED 　VECTORS 　：

，，313 ）

　END
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．
量子 ス ピ ン 系 の 基底状態を有限 系 （N ≦ 20＞に つ い て計算す る プ ロ グ ラ ム

NUM 日 ER 　OF
NU卜1臼ER　OF
NU 鬥日 ER 　OF1

τERATIONS
ITERATIONS
ITERATIONSIN

　CG 　 　 　 ：

IN 　CG 　 　 　 ：

1N 　 INVITR 　 ；

5029
ノ
◎

：NFOR 岡 ATION 　FRO 鬥　CHECK
　　X 事 H ＊ X　　工S　− 1 ．60454982D ＋ 01
　　H 傘 X（J＞！X（J ＞　RATIOS 　　　

層

−

て

111

｝
一
一
一
一

。60454982D ＋ 01
．60454982D ＋ 01
．604549B2D ＋ 01
．60454982D ＋ Ol

．60454982D ＋ 01

一1 ．60454982D ＋ 01　− 1
−1 ．60454982D ＋ Ot 　

− 1
−¶ ，60454982D ◆01　

− i
−1 ．60454982D ÷ 01 　− 1
騨1．60454982D ＋ 01 　− 1

．60454982D ＋ 01　
−1

．60454982D ＋ 01 　
−1

・60454982D ＋ 01 　−1
．60454982D ＋ 01　− 1
．60454982D ＋ 01　

− 1

．60454982D ＋ 01
．60454982D ＋ Ol
．60454982D ＋ 01

．60454982D ＋ 01
．60454982D ＋ 01

（（3 ．3））　工NITIAL 　VECTOR 　NU 岡B εR3 　−一

INFOR 卜1ATION
　　NU 卜1日ER 　OF

　　NUMBER 　OF
　　NU 鬥BE 只　OF

FReM 　INV1TR 　AND 　CG

ITERATIONS
ITERAT 工ONS

ITERAT10NSIN

　CG

工N　CG 　 　 　 ；

工N 　工NVITR

50296

INFORMATIDN 　FROM 　CHECK
　　X 零 H 牢 X　 工S　鹽1 ．60454982D ＋ Ol
　　H ＊ X （」）！X （J）　RA τ10S

11111一
　啣
，
一
一

．60454982D ÷ 01

．60454982D ＋ 01
．604S4982D ＋ 01
．604S49S2D ＋ 01
．60454982D ＋ 01

一1 ．60454982D ＋ 01
胛1 ．60454982D ＋ 0 筆

一1 噂60454982D ＋ 01
− 1 ．60454982D ＋ 01
−1 ．60454982D ＋ 01

11111，
一
，
一
一

．60454982D ＋ 01
．60454982D ← 01

『60454982D ＋01
．60454982D ＋01
．60454982D ＋ 01

↑

111

ー

一
一
卩
一
一

．60454982D ÷ 01
r604549 呂2D ＋ 01
．60454982D ＋ 01
．60454982D ＋ 01
．60454982D ＋ 01

（（3 。4）） DEGENERACY 　OF 　THE 　GROUND 　STAT ε

NOR岡　OF 　THE 　ORTHOGONALIZED 　VECTORS 　
：

11

　 0　 0
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filjulkx15OO E,L 
un[

 

-
 ci) zaa a) MRXELM  a) vafil en

OOOIOooe2oOO030OO040ooosoOO060OO070OO080OO090ootooOOItOOO120OOI30OOI40OO142OOISOOO160OO170OO180OO190O0200O0210O02ZOO0230O0240O02SOob260O0270O02SOO0290O0300O0310O0320O0330O0340O0350O0360O0370O0380O0390O0400O0410O0420O0430O0440O0450oo46oO0470O0480O0490oosooO0510OOS20O0530OOS40O05SOOOS60oos7eO0580eosgo     IMPLICIT  REAL*8  CA-H,O-Z)
     PARAMETER  CN=4.MAX=6  ,IBOND=3)

c

     DIMENSIONIPAIR(IBOND*2),ELEMNT<MAX*CMAX+1)f2),BONDWT(IBOND)

     DIMENSIONLISTt(MAX).LIST2(2*.N),ZRTID(IeOND)
     DIMENS!ON-K(MAX,6),IWKCMAX),E(MAX)
c
     DATA  BONDWTIIBeND*a.ODO/

     DATA  ZRTIO  11BOND*1.0DOI
     DATA  IPAIR  11,2,  2,3.  3,41
     CALL  SZCLISTI.LIST2,MAX,N,O.ODO)

c
     CALL  MRXELM(MAX,rPAIR,!BOND.LISTI,LrST2,N,BONDWT,ELEMNT.ZRTIO)

c
     MX=MAX*(MAX+:)f2

     CALL\DEF4MCELEMNT.MAX.MX,MAX,1.-O.1,3,E,V,MAX,IFLG.WK,IWK,!ER>

     WRITE(*,*)  (E(I),I=1,MAX)
     STDP
     END
C*l-"l-***********  CDNFIGURATIONS  WITH  SPECIFIED  S.Z **************s***

     SUBRDUTINESZ(LISTI,LISTZ,MAX,N,SZVAL>

C***  VARIABLES  MARKED  a SHOVLD  BE  GIVEN  FROM  MArN  PROGRAM
C***  VARIABLES  MARKED  # ARE  EVALUATED  AND  RETURNED

C LISTI(:)  # 1-TH  SP.IN CONFIGURATION  E･XPRESSED  eY BIT  PATTERN

C LIST2  # INVERSE  LIST  OF  LISTI
C MAX  a  DIMENSION  OF  THE  MATR!X

C N DNVMeER  OF  SITES  OF THE  LATTICE
C SZVAL  aTOTAL  SZ  OF  THE  SPACE  TO  BE  DIAGONALIZED

     REAL*8  SZVA-L
     DIMENSIONLI$TICMAX),LIST2C2**N)

20

:F(MAX.GT.1847S6.0R.N.GT.20)THEN
  WRITE(6,D,  TOO  LARGE  MAX  OR  N GIVEN  TO  SZ,
  STOPEND

 IFIF(SZVAL.LT.-1.0D-20)THEN

  WRITE(6,*>,  SZVAL  SHOULD  NDT  BE  NEGATIVE,
  STDPEND

 IF:F(SZVAL.GT.N12.DO+1.D-20)THEN

  WR!TEC6,*),  SZVAL  SHOULD  NOT  EXCEED  N12,

  STOPEND
 IFIUPSPN=N12+MeDCN,2)+:NT(SZVAL+O.OOIDO>

ICNT=ODO
 10  It1,2*.N

   ISZ=O
   LIST2(I):O
   DO  20  J=O,N-1
   ISZ=ISZ+MOD(1/2**J,2)
   IF(ISZ.NE.IUPSPN)GO  TO  10

   ICNT=ICNT+1
   IF(ICNT.GT.MAX)THEN
       -RITE(6,*),  INCORRECT  MAX  OR  N GIVEN  TO

       STOP
   END  IF
   LISTI(ICNT)=I

sz'
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0000000000000000000000000000000000000000000000000000000000012345678901234567890123456789012345678901234567890

筆

234567

66666666667777777777888888888899999999990000000000

↑

1111

↑

1

可

OOOOOOOOOOOOOOOOOOOGOOOOOOOOOOOOOOOOOOOO111111111111111111000000000000000000

．
OOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOO

10

C＊ 料

c宰 寧 串

CcCccCcc

c ＊ ＊ ＊

fo

　　　　 LIST2 く：）＝ICN τ

　CONTIN ”E

　IF （ICNT ．EQ 。卜tAX ）RETURN

　WRITE （6 ，事 ）
電
　：NCORRECT 　MAX 　OR 　N 　6工VEN 　丁O　SZ

’

STOP
　END

　SUBROUTINE 　卜tRXELM （岡AX ，IPAIR ，工BOND ，LIST1 ，LIS1 「2pN ，BoND 凵τ pELEMNT ，

＆　　 　 　　 　　 　 　　 　 　 ZRTIO ）

VARIA8LES 　卜1ARKED
VARIA 日LES 　HARKED
凹AX

：PAIRIBONDLIST1

．2
NBONDWTELEMNTZRTIO

aa

＠

a
自

a

＃

劼

　　　　　 臼　SHOU しD 　BE 　GIV
’
EN 　FROM 　MAIN 　PROGRAM

　　　　　 躍　ARE 　EVA しUATED 　AND 　RETURNEO

MA 〒R 工X　O ：鬥ENSION
PAIRS 　OF 　S 工TES 　CONNEC 了ED 　BY 　SONDS
NUMBER 　OF 　BONDS
CONF 工GURATIBNS 　IN 　THE 　SPACE 　OF 　THE 　SPECIFIED 　SZ
NUME3ER 　OF 　SITES
EXCHANGE 　INTERACTION 　OF 　EACH 　BONO 　Jxy （ij ）

MATRIX 　EしE門ENTS 　TO 　BE 　RETURNED
RATIO 　OF 　Jz 　TO 　Jxy

1門PL ！C 工T 　REAL ＊ 8 　（A−HpO −Z）

INTEGER 　SITE1 ，SITE2
DI トlENSION 　IPAIR （工BOND ホ 2），εLε岡NT （MAX 準 （MAX ＋ 1）／2 》，BONDWT （IBOND ）

D 工MENSION 　しIST1 （MAX ），LISTZ （2 宰 ＊ N ），ZR 丁10 （工BOND ）

INITIALIZATION
　DO 　10 　13ipMAX 申 （MAX ＋ 1 ）／2

　ELE 卜1NT （1）冨0 ，0DO

C ＊ 事 ＊　EしEMENTS
　　　　　 DO 　30 　K ； 1 ，1巳OND
　　　　　　　　　SITE1 零IPAIR （K 寧 2 −1 ）−1

　　　　　　　　　SITE2 ＝ IPAIR （K 搴 2 　　）−1
　　　　　　　　　 1F （＄1τE1 ．」E ．−1 ，0R ，SITE1 ．LE ．− 1 ）THEN

　　　　　　　　　　　WR 工TE （6 ，＊ ）
°　INCORRECT 　DATA 　：N 　IPAIR 　FDUND 　IN　MRXEL 凹

，

　　　　　　　　　　　STOP
　　　　　　　　　εND 　IF
　　　　　　　　　 IS1 ； 2 寧 ＊ SI τE1

　　　　　　　　　工S2 冨 2 索 ＊ SITE2
　　　　　　　　　工S 冨 IS1 ＋ IS2
　　　　　　　　　NGHT ＝BONDWT （K）

　　　　　　　　　DIAG ＝WGHT ＊Or5DO ‡ ZRTIO （K＞

寧 VOP τ10N 　VEC
　　　　　　　　　DO 　30 　1 謬 1 ，岡AX
　　　　　　　　　　　I811「審 IAND （LIS τ1 （1） ， IS1 ）＋ IAND （LIS 丁1 （1）plS2 ）

　　　　　　　　　　　IDG 冒1 串 （1＋ 1 ）！2
．．’

　　　　　　　　
r

　　　　　　　　　　　IF （工BIT 。Eq ．0 ．OR ；IBIT ．EQ 響IS ）THEN

　　　　　　　　　　　　　 EL 匚トlNT （1DG ）＝ELEMNT （IDG ）
−DIAG

　　　　　　　　　　　　　ELSE

　　　　　　　　　　　　　 EしEMNT （王D6 ） ＝ ELE 門NT （IOG ）＋ DIAG
　　　　　　　　　　　　　　IEXCHG ＝ 」IST2 くIEOR （IEOR （LIST1 （：） ，IS1 ）」 工S2 ））

　　　　　　　　　　　　　　IF（IEXCHG ．GE．1）60　TO 　30
　　　　　　　　　　　　　 EしEMN 丁（1＊ （1−・1）12 ＋ IEXCHG ）＝−WGHI

　　　　　　　　　　　END 　IF
　30 　　 CON 丁 1NUE
　　　　　 RE τURN
　　　　　 END
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田 口善弘 ， 西森秀稔

　 　　 APPOIld 匚翼 ．　 G

主要サ ブ儿ト チン の フ ロ
ー・チャ

ー
ト

ξフ ロ
ー・チャ

ー
ト　LANCZS ⊃　 個 菊皿を求めるサブル ー

チン｝

［驍 1鑪 呈避 5 ］

　　　　　〔｛START ｝｝

　　　　　　　　 1
パ ラメ

ー
タ
ー

｛IV 卩MAX ，
　 N）の

畏当性をC 凹 ECK

　　 　　 　　 　　 ．↓
初期化 （VO ，　V1 ，DELM ｝　　　　　 Oレープ10 》

　　　　　　　　 ↓　　　　　　　　　　　　　　　　本u グラムでは．行列 Aの 対角

1｝ Aの対 角成分を作っ て DELM に 記臚　← 一一一一一一一　戍 分をあ らか じめ別 iこ副’耳して

IL） sito の pATA の CHECK 　　　〔ノレ ーブ20 ｝　　お り．欟 とは異なってい る。
　　 　　 　　 　　 　↓

1〕A ・V 畳の対角成分を罰算

　　　 〔VO 【1V ）＝DELM

ll｝v1 の設定　　　　」
　 　　 　　 　　　 　 ‘

　 Cl ＝vl ・A ・V 晃

　　〔ALPllA 　 U ）＃DEL

　　　　　　　　　 ↓

　A ・v1 の非対∫「1戒 分のll．口　
　　　　　　　　　 ↓

　v2 ＝｛A ・v1 一
α 1 ・v1 ）

　 　　 　　 　　　 　 ↓

　β1＝暫A ・v ユー自 1 ・vlI 　　　　　 eレープ

　　　　　　　　　 専

　ρ1＝O の 囁合の例外
．
処理

　　　　　　　　　 ↓

　　　　　v2 の規陪化 　　　　　　　0レ・一プ65 ，

　 　　 　　↓

1は．任意の 1 っ の成分が、
1 ］ で他はゼロ とい うもの で

る．

〔A ・vl の剛算 ｝

呈回日の ITERAT10N

〔A ・vi の財算】

節2− 500 回日の

ユT εRATION

50 ｝

20 回口まで は無条件に

　　 　　 　 1T 厄 RATION
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｛フ ロ
ー・チャ

ート，GG ｝

　　　　　（（START ，）

　　　　　　　　 ↓

1）初亅期股定、R 盟 B ，　P ＝ B
”）初IUH匕　x ＝o
　 　 　　 　 　 　 　 ↓

　 （CG 法｝

　　　［尹話り翌麟 轟 爭7  一 
に 従っ て い る． ］

　 ref ．2の アル ゴ リズム ・ナ ンバー

　　　　　　↓
一 →   （XO ＝ O とおい たこ とに 相当）

　　　　 oレープ 10 ）

・一  

 

× 10S 刈 Bl ）

　 　 　 　 　 　 　 　 YES

　 　 　 　 　 　 　 　 　↓

　 　 　 　 　 　RETuRN
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　　 ｛フ ロー・チャ
ー

ト　INVITR ｝　　 （逆反嬢法のサ ブ丿レーチン）

　　　　　 （（START ））

　　　　　　　　 ↓

パ ラメ
ー

タ
ー・

チ ェ ッ ク

（N ， MAX が、実行可能な大 きさ か？）

　　　　　　　　 ↓　　　　　　　　　　　　　　　　　　　B は任意の 1っの成分 が r正亅 で

膃 踟巨、v，、嚥 ＿ 一
一

爾
．他tよゼ ゜ とい うもの磯 ・

　　　　　　　　 ↓

　 ＝ ＝ 〉収 束せず．RETURN
　　　　　　　　　　　　　　　　 CG 法が収束 しな い 。
　　　　　　　　　　　　　　　　 （CG 混…は、行列の次元程度の

解 く　 ｛CALL ・CG ）　　　　 反 腹で収束するはずで ある．）

＞ ＿ 。 ＿ 。 〉。 、 TUR 。 ． ＿ 」

　 　 u’− f3 °，4 °）
．

　　　 　　　　 　（ループ 50 ｝

　　　　　　　　　　　　　　　　 収束して いれば、B ＝X
＝ yes … ＝＞ RETURN 　←

一
　っ ま り、　 B ・X ＝ 1のはず．
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Appendix ．H

ビッ ト演算解説

本文 §4 に書い た通 り、本プロ グラムの本質は知 ・
φを、行列箆を生成しながら、讃算する

とい う部分にある 。 この部分の説萌はかな りやや こ しい ので 、 フロ
ー ・チャ

ー トで も省いて い

る 。 よっ て 、 ここで具体的に説明しよう。 （こ こ を読む前に必ず §4 を熟読す るこ と）例を

rLANCZSI の DOJLer プ、 20 （封角成分）、
DO ル

ープ、 30 （非対角成分）に とっ

て 、 説明するこ とにする。

1）DO ル ープ、20 　 （対角成分）

　　 　　SIIE1＝ IPAIR（1＊2−1）−1

　　 　　SITE2＝ IPA工R（1＊2　）−1

sitel
，

site2 とい うのは、相互作用 して い る SITE っ まり、ハ ミル トニ アン （1）

の〈 i ， j＞である。 1 を引い てあるのは 、 後で使うビ ッ ト演算関数の表式で、 2進数の→ 番

下の桁はObit 目と名付けられてい るか らで ある 。 っ まり、 site1 は、 Obit 目、 s

ite2 は 1bit 目、 とい うふ うに対応させたい のである。そうしない と §4 で述べ た、 2

進数と直交関数系の対応がおかしくな っ て しま う。

　　 　 IS1舗 ITEl

　　 　 IS2＝2粥 1距2

これにより、 IS1 ，
IS2 は対応するbit の とこ ろのみ 1で後の bit は全て 0 とい う数

になる。

　　　　 （中略）

　　 　 IS＝ IS1←IS2

1S は、 2 つ の相互作用 して い る bit に各々 1 が入 っ てい て 、他は0 とい う数になる 。

（SITE1 ≠ SITE2 に注意）

　　　　 （中略）

　　　IBI冨＝ IAM）〈LISTI　G ｝， IS1）＋IA闇D（LISTI（」）， IS2）

詳しい こ とは省 くが、 IAND （a1 ， 2s ＊ n ）とや ると、　 a1 の n −− bit 目 （n ＝ O ，

1
，
2

，

・・う の値 （0 か 1）だけがその まま残り、後の bit は全てゼロ 、 とい う数が与えら

れる 。 それ故 IBIT の とりうる値は 、 LIST1 （J）の値に よっ て、 O、　 ISl ，
IS2 ，

IS1 ＋ IS2 （＝ IS ），
の 4 通りだけである 。

　　 　 IF　（IBIT．匝 0．（駐 IBIT，　E駄 IS）　IH巨N
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　　 　　 　PAma 　o．5DO

　　 　　ELSE

　 　 　 　 　 PARREL■ e．5DO

　 　 　理の IF

今、計算してい るのは、対角船 で あるか ら、
ハ ミル トニ ア ン （1）の SiZSiZの部分である 。

こ の値は、 i − site と」− site の spin が平行か反平行かで 決まる 。 IBIT の値

をみれば、どち らで ある力懈 る。 IBIT ＝＝ O　 or 　 IS なら、平行なの で 、 1／ 2
，

I

BIT ＝ ISl 　 or 　 IS2 なら、 反平行なので、
− 1／ 2 を入れる 。 1／4 ，

− 1／4 、

で ない のは 、
ハ ミル トニ ア ン （1）の フ ァ クター 「2」 をい っ しょ に計算してあるか らである。

　 　 　 DELMU ）＝ D巴 M（D 一
  PARREL

WGHT にはJij ・△ ij の値が入 っ て い るので 、これを計算すれば、　 SizSizとい う項の

第J対角要素へ の 寄与が計算で きる 。

ll）DO ループ、 30 　 （非封角成分）

　　 　SIIE1＝ IPA正R〈K＊2−1）−1

　 　 　 SITE2＝ IPAIR（継 2　 ）
−l

　 　 　 ISI＝ 蹴 311［El

　 　 　 IS2＝ 2＊＊SIIE2

　 　 　 1S＝ iSI＋IS2

　　 　 1BIT＝ IAM）（LISI
”
1（D ， ISD ＋IAND（LIST1（D ， IS2）

こ こまでは 、 1）DO ループ、 20 と同じである 。

　　 　 IF　（IBIT．　E巳0．〔R 夏BIT．　EXIS）　Gσn〔）30

今度は、非対角成分であるか ら　 1／ 2 ・ （S ，
’ Si

−
＋ S ド S1 つ の部分である 。

　 S ＝ 1 ／ 2

なので、す ぐ解るように、 i − site の spin とj − site の spin は反平行で な く

て はな らない 。 1）で述べ たように 、 IBIT ＝ O ， or 　 Is 　の時は Nspin が平行な

ので、この時は処理をしないで とばす 。 それで は反平行の時はどうするかとい うと

　　　IExun＝ 1日OR（IEOR（L正STI（D ，
ISI）

，
IS2）

またまた、細かい こ とは省 くが、 IEOR （al ， 2 ＊ ＊ n ）とやると、
　 al とい う数の n ・

一一

bit 目が逆転した （1 → O 、 0 → 1）数が与え られる 。 っ まり、　 IEXCHG には i − si

te と j − site の spin が逆転した状態を示す 2進数が入 っ てい る こ とになる 。 この 2

進数が、 Si ＋ S デ十 Siss ＋ ft作用させ た後の状態を表わす こ とになるので、

　　 　VO（D ＝VO（D −Vl（Llsr2（IE  ））＊惘GHT

をやれば、ベ ク トルV1 と行列の非対角成分との積が求まるわけで ある 。 フ ァ クター 1／ 2は、

1）の時と同じく、 フ ァ クタ
ー 2 と相殺してい る。CG でや っ て い るこ とも、本質的には同 じ
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こ となので 、 こ こで は説明しない 。 しか し、 ひ とっ だけ解りに くい とこ ろがあるので 、注意し

ておく。 それは、CG のDO ル ープ、 40 の中の rEPERBD ＝ E ／ FLOAT （IBON

D ）」 の ところである a なぜ、 IBOND で割るのか ？。 もし割 らない とすると 、 賀一 （IB

OND ） X ε n ・1 になっ て しまうと言えば、解っ て頂けるこ とと思う。 最後に、ひ とっ だけ

述べて お く。 お気付きの方もあるかも しれない が、 この bit 演算は BTEST や IBCHN

G とい う組み込み関数を用い ればζも っ と能率よく行なうこ とがで きるのである 。 しかし、 H

ITAC 　FORT77 ／HAP のコ ンパ イラは今の とこ ろ、この 関数をベ ク トル 化 して くれ

ない 。 （引数が定数だとベ クトル 化する。 ）その うち 、
コ ンパイラが修正されるこ ともあるか

もしれない が、我々 がプロ グラム を開発した時点 （1985 年　2〜 5月）ではまだ駄 目で あ

っ た 。 プロ グラム をい じっ て速くしたい と思われる方は、その辺 にご留意頂きたい 。
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