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§0.はじめに

我々Iも S-1/2 量子スピン系の基底状態に興味を持ち､一連の研究を行った｡‖その

鯨､俵田した r有限系の基底拭態の数飽棚幾療解｣ を求めるプログラムは,ヲ開けこ汎用性が高

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操となっている｡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､すぐ陵いたいという方は,Appendix.A～Fを参療さ

れたい｡ (なお､このプログラム･パッケージは､スピン始数 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｡詳細については､問い合わせられたい｡)

Sl. モデル解説

我々のプログラムで解くことができるの姓､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｡

対ニー<2i,Ej,Jij(Ails;S巨 1/2(S沃 + si s: )) (1)

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溝まわない

(nearestneighbor,nextnearestneighbor,infiniterange,etc.)｡ 求めることができ

るのは､基馳 及び､低次励趣状態の固有エネルギーヽ 及び､固有状態である｡縮退して

いてもよい｡
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i2.プログラム化への指針 1 (行列の生成)

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,

行列の対角化を数飽和こ行なうわけである｡まず､適当な正規完全直交関数系に対する､行列

要素を求めなくてはいけない｡我々が､採用した正親完全直交関数系は､NケのスピンのZ成

分を対角化する表示の直横よりなる汝蜘 臥 つまり､ I†111†--†1> である｡こ

のような波動関数は2N ケある｡これを2進数として表現し､0-2N-1,で番号付けをす

ることにした｡例えば､Nを系の大きさ (スピンの地政)とすると､N-4; l††1†>

-11101>嚇 -I13> (10進軸 となる｡これにより行列要素を簡単に求め､廠

序よく並べることができる｡N-4の1次湖 性ハイゼンベルグ･スピンを例にとると

(n.n.相互作用､周期的鵬 的 ハミルトニアンは､

N--2Jf=lSi･Si.1 (2'

と表現できる｡ (ここで､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｡)この者合､例えl帝≡捗り要素<1I対暮8>は,

<11対18>-<00011対IIOOO>-<JJJ†l対I†111>ニーJ

となる｡ この様にしてこの正米完全直交関数系に対するハミルトニアン行列<nIH Im>,

n,m-0,1,･･･2N-1を｢鮫のNに対して作ることができた｡後はこれを対角化す

ればよろしい｡まともに対角化すると､2Nx2Nの行列を対角化しなくてはならないので､

我々は､自明な対称性を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Alは､Z方向の全スピン量子数溌芳子SLと可換である｡言いかえれば､SI.0,ごと

にハミルトニアン行列<n12tIm>がブロック対角化されているのである｡それ故､我々は

S誌の債ごとに分擬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

の時はー16×16の行列を対角化するかわりに､S…｡七=0;6x6,S…｡､=1;4X4,

sz.d-2;1×1,の3種の行列を独立に対角化するのである｡S…｡､によるこのような分類は､

なんら汎用性を規なうものではなく､むしろ,SLの固有関数であるという事実は故化などを

考える際には大変便利である｡
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§3.行列の対角化

LANCZOS法とCG法 -

我々のアルゴリズムを説明するために蛙､18万次元 (N-20の時のS…｡､-0の部分車間

の次テ灘 という大坂供行列の対角化を可能にした2つの手法について解鎗する必要がある｡

それはLANCZOS軽とCG法である｡

a)固有値

まず､固有値を求める番台であるが､それは鉄下の様な手腕による｡

LANCX芯法 BIISECTIα寸法

(ハミルトニアン行和 ---> E重野角化)----=> (対角化)
我々摘 発したのは､ランチョス法の部分であり､バイセクション法はHITACのできあい

のライブラリーを俵田した｡よってここではランチョス法のごく簡単な解説をしておく｡ラン

チョス掛 ま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接を繰り返し､三

重対角行列を得る｡現実には誤差が杜み重なるのでー数百次元程度でも全ての固有値を正確に

与えるような三重対角行列を求めることは発しい｡しかし､その反面､最低固有値のみ､ある

いはーその近傍の固有値を求めるだけであれば,三重野角化を部分的にするだけでー正確な固

有値を与えるような三重野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 (18万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,

大変よい帝度の億を得ることができるようである｡)次に述べる具体的な手候を見ていただけ

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αiと､準対角要素βiが､腺々に求まって行くのである｡つまり､

αl一
β1,
0･

ヲl･'･9]響 :.,
122DPαdP,β2,

その際､集i回目の反彼ベクトルをviとすると､ai,Pi,viの間には,次の様な冊単

な関係があることが知られている｡ 惨考文献(ref.2)p169 アルゴリズム③-㊨)

･i-vT･2t･vi,βi-Il対･vi-βi_l･Vi_1-αi･Vi8

vi= (vi-1-Rl-2･Vi_2-αi-1･Vi-I)/Pi-1
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もとの行列村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αi,

βiの億は､出発ベクトルvl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αi,βiの債を得るためには､vl娃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､｢払 こは事前にそんなこと昧解らないので,

vlを数通りとってみる必変がある｡我々の粗放では2通りで充分だと思われるが､JEij妃なら

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αi､

βiを腰番に求めるわけである｡具執拗こは､αi･,βiの数を逐次増やしながら､その都ま､

それらよりなる三重野角行列の対角化を実行し､必襲な固有値の収束が鵬箆されたらやめる､

というふうにしている｡但し､LANCZOS法で虻､固有値の漉遇の有無娃判定できない｡

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尊台の手癖は次の通りである｡

(初期ベクトル)--> 連反復法

↓ †

--> (固有ベクトル)

まず､逆反接法について轍 しよう｡初期ベクトル中は､行列対の固有ベクトルやiで必ず展

開できる｡; 中-∑Ci･¢i , 対 ･中i=fi･¢i

n番目の固有値tnに対応する固有ベクトル中nを求めたいとしよう｡

(対-fn･Ⅰ)11･中=∑Ci/ (£i-tn)･争iなので, (対-fn･Ⅰ)~I

を中に作用させると､中に含まれている固有ベクトルのうち､¢nだけが､無限大の相柳瞥率

で取り出されることが解る｡fnが､厳密な固有値であれば､患束は発散してしまうが,実際

は数鮭解を入力するので必ヂ誤差At航S､くまれている｡つまり､実際の増額率は1/AC軽

度ということになる｡しかし (対-fn･Ⅰ)~1を換り返し作用すれば､初期ベクトル中から､

中n以外の固有ベクトルがほどなく消え去ってしまうであろうことは藩政に発くない｡実際､

N-20,18万次元の尊台ですら､わずか数回 (〟-£nIⅠ)~lを作用させるだけで,中

から¢nが抽出されている｡こう書くと簡単なようだが､よく考えると (対-£n･Ⅰ)-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わから,LANCZOS

法など用いずに固有値が求められる｡それができ率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,｢工夫してやる｡つまり, 撤 - £n･Ⅰ)-1･ゆが求まれば

よいのであるから､中川 - α｣fn･Ⅰ)-1･中とおいてやって､ 撤｣fn･Ⅰ)･

- 302-



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

¢ (‖ -中と書き直し､これを中川 について解いてやるのである｡CG法を用いればこのよ

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､ (〟-tn

･Ⅰ) ･中 (2) -中川 , (対-fn･Ⅰ) ･¢ (3〉 -¢ (2) ,･･･という風に､次々と

中日 を求めてやれば､これは (対-fn･Ⅰ)~1を何回も作用させたことに等しい｡これを,

収束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法駄

本質的には､極値問題の解鋲である｡一次方程式 A･Ⅹ-もを解くという問題は､残差 r

-A･Ⅹ-bのノルム ltrIl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 ur･lIをⅩの関数と見て､f (Ⅹ)- llrllt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Xa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法のもともとの発恵である｡

ど (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

あるのですぐ解るはずである｡具体的には､参考文献p95-p97,p95真束から､p9

6にかけて書かれているアルゴリズム①-⑦に従っている｡但し､⑧のかわりに､p97の

⑧ ′ を用いており,プログラムではA･PkをYkと表記している｡参考文献にもある通り､

CG法の収束遮漫はきわめてよく､もともとのAの次元数が何万次元という蓉合でも､数十回

の反按で収束している｡我々の軽晩では例外はただ1つあったのみ (fcc格子上の最近捗相

互作用､反軸 鼓性ハイゼンベルグ模型における､N-20の各部 で､殆どの鎗合､充分､実

用にたえるだけの収束速度が得られた｡最後に､一つだけ注意を述べておく｡違反接法l£ 求

めるべき固有状態が£nに対して擬退している時は,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｡この尊合は､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

あるかを瀬べなくて娃いけない｡ (我々のプログラム･パッケージには､この為のサブノレーチ

ン､ORTHGも用意されている)勿論､縦退しているかどうかは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許すという操作は､

反攻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してしまうという

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､サブタレ十チン CHECKを用いて舷 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､親政的に､稚琵され

ている｡

- 303-



田口善弘,西森秀稔

$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一番､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汝や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ついて述べなくてはならない｡そ

れは次の一書に要約される｡ rもとのハミルトニアン行列が大規模疎行列 (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､行列の要素の冶数に等しい作兼敏城水路要である｡ところが､蛋3を見れl滞 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

アン行列21と任意のベクトル中の穫村･中が計算できればよい｡ハミルトニアン行列の大部分

がゼロであるこの間恵のばあいには､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､要素の捻数に比べて著しく小さい作業簡城のみで済むことになる｡我々が､LANC

ZOS法やCG法に日をつけたのは､この故である｡しかし､ここで更に一工夫すれl£払嚢と

する作業額城をより少なくすることができる｡それ比､原子横軸 の分野で旺既に有名な手法､

rハミルトニアン行列を作りながら､対 ･中を音慣 する｣ という手法である｡この手法を使え

ば,対を記槍する儀城さえ不要となり､ベクトル中のための作稚 城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SL-0の車間

で対角化する尊合を例にとって､具体的にプログラムに即して (Appendix.D春顧)

解紛することにしよう｡我々はまず､SL-0に属するベクトルの鶴 を知らなければならな

い｡それはーN-4の尊台､島2の表現で言うと､ I3>,I5>,16>,J9>, 110>

,暮12>,の6つであり､これが､LISTlという寵列に蓄えられている｡更に､これら

が､連に､何番日のベクトルであるかも解らなくてはいけない｡つまり､ I3>が､LIST

l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という改列に蓄えら

れている｡すなわち､LIST2(3)=1,LIST2 (5)-2,- ･･,LIST2

(12)=6,である｡このLISTlとLIST2という寵列があると､行列を作りながら

行列とベクトルの蔵相･中を計算することができる｡

中-Ca13>+Cb15>+CoI6>+CdI9>+Ce110>+CfI12>

=∑:Cilni>1
(∑'は､i-a～dの和)

であるとすると､2!･Q=∑′j f∑′i<nj l2tlni>･CiH nj>
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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,中を表現する一次元配

列､V= (Ca,Cb,Co,Cd,Ce,Cf)を作る｡次に､対のうち､とある1つの項､

たとえl£ S 2 ･S3 を選択する｡そして､配列Vの第一要素､の億を見る｡これは､Ca

である｡ついで､LISTl(1)を見ると､3が入っている｡それで､Caの重みを持つの

は I3>という状態であると解る｡ I3>とはいかなる状態であるかというと､ 13>=I0

Oll>-111††>である｡つまり､sitelと2がup,3と4がdownという状

億である｡これに､S2･S3- Sz2･S z3+1/2(S'2･S-3+S-2･S'3)を作用さ

せると, S2･S3I3>--1/4･I3>+1/2･I5> となる｡そこで行列要素

を持つのはプラが<3Iと<51の時のみであると解る｡<3IS2･S313>--1/4,

<51S2･S3I3>-1/2.そこで,これを2t･中の為に確陳された配列V'に代入す

る｡<3IS2･S3暮3>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､<51S2･S3(3>の方である｡1/2Caは､H ･中の 15>

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､ I5>

は2番目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､対のうちの別の項､St･S▲ etc.についても全く同じことを行なう｡これらの行程を

全部終了すると対･中を表現する寵列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､Sl･S2I3>という淡算を､2進法のままbit演算で行ってい

る｡その詳細はAppendix.H を見られたい｡

§5.おわりに

以上で､我々のプログラムの解説は終わりである｡A戸PendixにLANCZOS法､

逆反旋法､CG法のフロー ･チャート,使用の手引き､bit淡算の観 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臓 にl別 口ヽ武彦先生

が色々と溜 下さったことを感材を込めて､述べておきます｡

【参考:知駅】

① T.Oguchi.H.ⅣishiTtK)Ti,Y.Taguchi,∫Fhys.Soc.Jpn.重 く1986)NO.i,NO.2.壁

(1985)NO.12

⑧ 戸川隼人 rマトリクスの数鰍 軌 オーム社
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Appendix.A

プログラム･パッケージ ''TITPACX〃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○

本プログラム･パッケージで対角化できるのは

祈 -<2i,Ej,Jij(Ail s;sS+1/2(Sてs i 'SてsI))

なる形で書ける､S=1/2,Ⅳ≦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:スピンの冶赦

MAX:行列の次元 (N,SZVALによる)

IBOND:<1,j>の始数

IPAIR:<i,j>の内容

BONDWT:Jij

ZRATIO:Aij

ISTEP:収束確謝 皮

ⅠⅤ:初期ベクトルのノンゼロ要素の位置

SZVAL:対角化したい重岡のS誌の値

(W

@-パラメターとして与えるべきもの

#-計算撮果
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(1)LANCZS; 固有値を求める

CAu.LANCZS糾,IPAIR,ⅠⅨ別D,V2,Vl,VO,捌 ,ZRTIO,ISTEP,E,Ⅰ,ⅠV,LISTl,LIST2,MAX,

鑑別ⅠⅣn

@ Ⅳ

@ IPAIRCZ*IIXnD)

@ IBOND

V2 (MAX)

Vl(MAX)

VO (MAX)

DELM(MAX)

@ ZRTIO(IEXW )

@ ISTEP

# E (4)

義教型

轍 型

轍 型

スピンの冶数 (N≦20)

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,-)の要素が相互作用しているように

代入すること)

ポンドの始数

倍精度実数型 作菓東城 (MAX≦184756)

倍精度実数型 異方性 Aij

(IPAIRの要素と同じ腐序になるように､

代入すること｡つまり, ZWIOb)は､

IPAIR(臥-1)-IPAIRGh)の相互作用)

整数型 収束を､聴 する類度(ISl伊に1回)

(我々の横浜で比 ISTEP≒5でよい)

倍精度実数型 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｡

軽くl)が基底状態｡E(2)～E(4)は､第2-第4

励起状態｡E(2)までlま収束している｡

エネルギーの単位はJijとおなじ｡)
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# Ⅰ

@ ⅠⅤ

@ LISTl伽収

整数型

萄赦型

蛾 型

@ LIST2(卸 肘) 惑欺型

@ MAX 轍 型

何もいれなくてよい｡

(収束するまでに要した,ITERATr仇 の回数

が入って戻ってくる｡)

初期ベクトルの何番日の要素を1にするか｡

(1≦ⅠⅤ≦MAXのどれでもよい)

(LANCZOS法は反復法なので､ⅠVの億に

よっては､E(1)が基底エネルキーに収束しな

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JLJj ンSZで求める｡)

いかなる状態が､何番日の要素であるかを

入れておく｡ (-+サブプレーテンSZで求める｡)

行列の次元数

NAX=ⅣCN,㈱ /2-S㌫
(Sz..t=nn､TFg,2,4,･･･N:even

LtF=l,3,5,- Ⅳ:odd)

@ 馴 汀(ⅠⅨ加》 倍精度実数型 相互作用 Jij

(代入の仕方はZmIOに同じ｡)

(2) INVITR ;逆反挺法で固有ベクトルを求める｡

CALLINVITR(巳IPAIR,ItXN),LISTl,LIST2,MAX,N,a,Ⅹ,P,良,Y,ISTtP,ⅠV,ZRTIO,EX洲lyr)

@ 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(i),E(2)etc)

-308-



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

@ IPAIR(誹IEX洲》

@ IBOND

@ LISTl鵬 )

@ LIST2(卸 肘)

@ MAX

@ N

B (MAX)

# Ⅹ (MAX)

P (MAX)

R (MAX)

Y (MAX)

@ ISTEP

蛾 型

蛾 型

轍 型

TI･iJ･:.･'

車載型

蛾 型

相互作用している siteのペア (ポンド)

(2m-1番目と2m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)

ボンドの冶数

n番目の要素がいかなる状態であるかを､

入れておく｡ (一サブプレーチン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｡ (一サブタレーチンSZで求める｡)

行列の次元数

MAX=ⅣCM･紺 2-S㌫
(Szbt-nn､節句,2,4,･･･Ⅳ:even

畑=1,3,5,･･･Ⅳ:odd)

スピンの冶数 (N≦20)

倍精度実数型 作業額城 (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｡)

倍精度実数型 作柵 城

蛾 型 収束を､福野する酸 くISTtPに1回)

(我々の避故では ISrEP≒5でよい)
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@ ⅠⅤ 整数型 初耕ベクトルの何番目の要素を1にするか｡

(1≦ⅠⅤ≦MAXのどれでもよい)

(逆反攻法は反按法の一種なので､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1)レ十㌢ン CHECXを用いて正

しい固有値をもつ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､擬過

度まで知る為には.ⅠVの億を､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)

@ ZWIO(Ⅰ脚の) 倍精度実数型 異方性 Aij

(IFmRの要素と同じ俄序になるように､

代入すること｡つまり､ ZRTIO血)は､

IPAIRCh-1)-IPAIR伐n)の相互作用)

@ Ⅸ別Ⅳr(IEXnD) 倍精度実数型 相互作用 Jij

(代入の比かiZRTIOに同じ｡)

(3) cG ;逝肋 の逆行列決算を行なう｡

CALL∝鑑,IPAIR,IZXXd),LISTl,LIST2,MAX.Ⅳ,B,X,P,R.Y,ISTtP,ITERAT,ZRTIO,Ⅸ洲【Ⅳr)

@ 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)

@ IPAIR(誹IEX洲D) 載軌型 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)
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@ IBOND

@ LIST104AX)

@ LIST2Q卵附)

@ MAX

@ N

B (MAX)

# Ⅹ (MAX)

P (MAX)

R (MAX)

Y (MAX)

@ ISTEP

# I% T

@ ZRTIO(IEXnD)

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

整数型 ボンドの稔赦

感歎型 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JレーチンSZで求める｡)

轍 型

並数型

惑赦型

いかなる状態が､何番日の要素であるかを

入れておく｡ ト事サブノレーチンSZで求める｡)

行列の次元数

MAX=NCN ,MN 2-Sztd
(Sz.d=mn､鮮札2,4,･･,N:even

l,3,5,- Ⅳ:odd)

スピンの抽数 (N≦20)

倍精度実数型 連立方軽式の右辺 (§3でいうと､1つ

前の近似ベクトルや(卜 日 )

倍精度実数型 何も入れなくてよい｡

(新たな近似ベクトル中日 が入って

戻ってくる｡)

倍精度実数型 作業東城

蛾 型

載赦型

収束を､稚琵する難 くISTEPに1回)

(我々の避験では.ISTEP≒5でよい)

収束に要した反綻回数

倍精度実数型 異方性 Aij

(IPAIRの要素と同じ腐序になるように､
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@ tW (ⅠⅨW )

# LISTl(柚は)

@ LIST2(封○糾)

@ MAX

@ N

@ SZVAL

代入すること｡つまり, ZRTIOh)は､

IPAIR也1-1)-IPAIR(臥)の相互作用)

倍精度実数型 相互作用 Jij

(代入の仕方は認TIOに同じ｡)

(4) SZ ;LISTl,LIST2を作る｡

CARSZ札ISTl,LrST2,MAX,Ⅳ,SZV九一)

朝散型 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｡)

整数型

読+.+I:.･を

亜数型

何も入れなくてよい｡

(いかなる状態が､何番日の要素である

机 が入ってもどってくる｡)

行列の次元数

MAX-ⅣCM･陣M -S㌫
(S㌫-nn､鮮0,2,4,- Ⅳ:even

JtFl,3,5,- Ⅳ:odd)

スピンの冶数 (N≦20)

倍精度実数型 N:even SZVAL=S㌫

(Sz.otM ,mfg.2,4,-)

N:odd SZVALFSz.pt-I/2

(SzWqbq ZtF=1.3,5,-)
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(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について有効｡それ以上では

東大センターのD-cla忌s job では顧城不足で

実行されない｡ )

CALL.帆 伽状,IPAIR,ⅠⅨ別D.LISTl,LIST2,～,伽 汀,EL月利T,ZRTIO)

@ MAX 萄欺型

@ IPAIR(誹IZXXO) 車載型

@ IBOND

@ LISTl側AX)

萄赦型

I.:･l:I:+･&

@ LIST2(掛軸l) 磯散型

@ N 轍 型

行列の次元赦

NAX=NCM,㈱ 乃-SztDt
(Sz.p.-nm､nfg,2,4,- N:even

rd=1,3,5,- Ⅳ:odd)

相互作用している siteのペア (ポンド)

(2n-1番目と2m番目 (n=1,2,

3,-)の要素が脚 潤しているよう

に代入すること)

ポンドの始数

n番目の要素がいかなる状態であるかを,

入れておく｡ (一サブノレーチン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｡ (一サブJトーチンSZで求める｡)

スピンの冶赦 (N≦20)

@ EMⅣr(Ⅰ脚 の) 倍精度実数型 相互作用 Jij

(代入の仕方は訂rIOに同じ｡)

# 旺月肘TW 0仏Ⅹ十l)ノ旬 倍精度実数型 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､庄姫型であり､MSLⅡ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､苧DEF4Mの名前のまま

でよい｡)

@ zRTIO(IEXnD) 倍精度実数型 異方性 Aij

(IPAIRの要素と同じ鹿序になるように､

代入すること｡つまり, ZRTIOb)は､

IPAIR(臥-1)-IPAIRCh)の相互作用)

(6) ORTHG ;ベクトルの直交化

CALLm qⅣ,N(榊 ,ItXN,MAX,NtANEC)

@ EVO帆X,NthATEC) 倍精度実数型 直交化するべきベクトル (入力)

親格直交化されたベクトル (出力)

# N捌 CVthRTEE) 整数型

# IDGN

@ MAX

@ NthAQC

轍 型

轍 型

÷;･ih･&

何もいれなくてよい｡

(親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｡)

何も入れなくてよい｡

(縮退度か入って戻ってくる)

行列の次元数

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

CALLO･旺Ⅹα,V,LISTl,LIST2,NA芝,N,IPAIR,Ⅰ8αの,ZWIO,EX洲Ⅳr,孤 )

@ Ⅹ (MAX)

# Ⅴ (MAX)

@ LISTl㈱

@ LIST2(洲 )

@ MAX

@ Ⅳ

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｡

(芸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｡)

整欺型

轍 型

載赦型

二滋

@ IPAIR(餅IEXm) 亜数型

@ IBOND

@ ZRTIO(IEXnD)

蛾 型

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Jレーテン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｡ (⇒サブプレーテンSZで求める｡)

行列の次元数

スピンの始敷 くN≦20)

相互作用している siteのペア (ボンド)

(2n-1番目と2n番目 (n-1,2,

3,･･･)の要素が酬 しているよう

に代入すること)

ボンドの始数

倍精度実数型 異方性 Aij

(IPAIRの要素と同じ巌序になるように､

代入すること｡つまり､ ZRTIOb)は､

IPAIR也1-i)-IPAiRCh)の相互作用)
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@ 鑑別ⅠⅣr(IEX洲か

# Ⅷ

倍精度実数型 相互作用 Jij

(代入の仕方肋 TIOに同じ｡)

倍精度実数型 固有値 Ⅹ*H*Ⅹ
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Appendix. B

プログラム･パッケージ nTITPACK〟 をすぐ使う為に｡

本プログラム･パッケージ TITPACXによって､基底状態とその付近のエネルギ｣固

有値を得るためには､Fig.1のような巌序で､サブノレーチンをHITAC S-810/

20 上で実行する必要がある｡Fig.1の太線に給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｡春風しながら読んでほしい｡なお､これらのサブノレ｢

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に読出しを捌 ITしてあるので､

∝即 して使って下さい｡ (86年4月以降は､B5085→A85085となる予定｡)

I.メイン･ルーチンの作成

1次元リング状反強砧性 (N-18)の寄合が､Appendix.Eにある｡大抵の身合､

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)

①PARAMETER(N-ユ且,MAX=48620,IBOND-些)

N;SPINの始赦

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

IBOND;ボンドの始赦

⑧DATA BOⅣDWT/IBOND*(-1.ODO)/

⑧DATA ZRTIO/IBOⅣD*1､.ODO/

⑥C**●SITE INFORMATION

IPAIR(1)-1
●●
●●

10 IPAIR〝(Ⅰ)-Ⅰ/2+1
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【START】

J

ORTHG

NSLⅡ,NAlmXAW

¥DEF4M

J

対角化

(固有値､固有ベクトJD)

⇒固有ベクトルのCHECX

一般過の度数

Fig.1 TITPACK 流れ図
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⑧⊥⑧は､掛 こなっているので､十緒に述べる｡㊨-⑧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｡

炉 -<2i,Ej,Ji j tA i,･S;S 巨 1/ 2 (SてsI･SてS:))

IPAIRは､<i,j>を記憶する寵列｡BONDWTは､Iijを記僚する寵列である｡

ZRTIOは､Aijを記鎗する寵列である｡メイン･)レーチン例で払

18

方-2i=qSi･Si.1 (ただし･S19-Sl)

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､2m-1番目と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､それに合わせた候番で､BONDWT,ZRTIOにJij,Aijを

代入する｡例えば､下図の様なときは,

2-===3 ---- F耽 )XY相互作用

1 ･ ･

-

-

4

ANTl-Ⅷ m相互作用

Ftm rkisenberg相互作用

DATA IPAIR /1,2, 2,3, 3,4, 1,4/

DATA BONDWT /1.ODO,1.ODO,1.OD0,-1.ODO/

DATA ZRTIO /1.ODO,0.ODO,1.ODO,0.ODO/

となる｡

⑥ CALL SZ(LISTl,LIST2,MAX,N,0.ODO)

の部分は､SZVALと命名されているパラメーターである｡ (AP甘endix.

A参威)本プログラムでは､Sz｡.の固有垂問ごとに対角化を実行し､その垂閣内の基底エネル

ギー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､①-⑧の変更で､答えが得られる｡ちなみに､基底エネルギーは､ LANCZSの

E(1)-E(4)にJijと同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(1)ニー16.04549817となっているのは､ハミルトニアンを

18

2t-2Ji=qSi.Si.I (ただし･S19=Sl)

とした尊台､基底状態のエネルギーEg/Jニー16.04549817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)という改列に出力されているので､必要な尊合

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､縫過度

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･ノレ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､飲下の通りである｡本サブノレーチン･パックで比､波動関数の2

進数表示を挽岡している｡つまり,スピンのup-dovn表示†とJを､1と0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 〝2〝というと､0010､つまり､

11†Jという状態を表現しており､sitel,3,4,がdovn,site2がupで

ある｡N-12で948というと､001011011100､これは､11†J††t††

†11に相当し､site3,4,5.7,8,10,がup,sitel,2,6,9,

ll,12,がdovnという状態になる｡具体的に､Ⅴ (MAX,3)の配列のi番目の要

素が粛す基底状態の波動関数が何であるかは､LIST1 (MAX)という寵列のi番目に入

っている｡例えば､Ⅳ=4､S…｡t-0では､MAX=6であり､LISTl (MA孟)という

寵列には､3､5､6､9､10､12､が入っている｡これが,意味するところは､Ⅴ (班

AX,3)という棚 数は､

Ⅴ (MAX,Ⅰ)-Ⅴ (1,Ⅰ) 13> I+V (2,Ⅰ) 15>

+Ⅴ (3,Ⅰ)16> +Ⅴ (4,Ⅰ)19>

十Ⅴ (5,Ⅰ)IIO>+Ⅴ (6,Ⅰ) 112>
(Ⅰ=1,2,3)

という地軸鳩 を示しているということである｡より辞しくは､本文の廟拙粉 ､

S2､§4､を参観のこと｡

(注) LANCZOS琴は､MAX≦100の時には,縫政によると､ちゃんとは走ってく

れない｡そこで､MAX≦100の時は､LANCZS,INVITRをいっさいとりやめて､
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MAXELMを呼び､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MSLⅡや､MATRIX/HAPで､対角化する必要がある｡この時は､メイン)レーチ

ン例の､ rO糊畔EIGENVALm J以下の行を､全て取り去り,代わりに､ rCALLNFDEm (-･･-)｣

とやって､得られた1次元配列､ELEMNTを､MSLⅡの苧DEF4Mで対角化する｡そ

のメイン･)レーチン例も､Appendix.Fにつけておいた｡ (S-810/20上で走

らせるときも､葦DEF4Mを呼べばよい｡自動的に､MATRIX/HAP働 する｡)

なお､メイン)レーチン餅は､こめままでは､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)という転列

宣言をせずに走らせ,INVITRの出力のⅩ (如AX)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要がある｡

Ⅱ.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･)レーテン)はSOURCE.FORT:SPINに入っている

とする｡

に注意)

LLXXN B9999爪 α｡S(1500)

>nSE SαjI℃EFⅧT貯 ⅠN.LLnDMAP

瑚 別 SPIN‥PAW )

いろいろなメッセージ｡気にする必衰なし｡

>>

玖上の様な手続きでメイン)レーチンとサ1)レーチン･ライブラリーのロード･モジュールを作

成する｡メイン･)レ十テンのロード･モジュールは@SPIN.LOAD,サブ･Jレーチンの

ロード･モジューリレは@SUB.LOADに入っていたとする｡ (なお､B5085.TIT

PACE.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｡)実行には､JOB文を作らなければな

らない｡

>N SEJn.CNTL

>>EA,N甜

INFW

(必要に応じてB～Dに変える｡注1)

1

loo:/m 9AJCCや脚 料叫く,CLASS4,NOTIFYt8 999

200:〟叫帆INSYSTEN8 10,M T=T

300:>>USE ,野 川.uno

400:瑚 仏lRIX

500:>>GOMAIN,LIBC9SUB.LL浪D)

ENDS

●●

>>StBJn.,.帆 :A

注1) A-Cは､最大記憶蘭吠8姐Bのジョブで､CPU-TIMEの長さが異なる｡Dは､

16MBa)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

にするかに気をつけなくてはいけない｡その決めかたを以下にごく倦単に述べておく｡それに

lよ メイン)レーチンで改列宣言されている主な寵列の占有する儀城を評触して見ればよい｡整

数型は改列の要素1ケあたり4バイト｡倍精度実赦型吐､寵列の要素1ケあたり8バイト｡例

えば､メインノレーチン例では､

V (MAX,3)･･･-3XMAXX8-24MAX バイト

LISTl (MAX)･･････4XMAX-4MAX バイト

LIST2 (2日Ⅳ)･-･･4x2Ⅳ=4x218 バイト

VO (MAX),Vl (MAX),V2 (MAX),DELM (MA孟),

B (MAX),Ⅹ (MAX)--全部で8XMAXX6=48MAX バイト

よって, (24+4+48)×MAX+4x218-4.743696 MB
II

48620
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こうやって計算した占有騎城が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横も述べておく｡CPU-TIMEは､MAXとIBO打

Dの積に地阿する｡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,Sz...=0の同じモデル (1次元リン欄 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⊥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､''C''をとりきり､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 FORMATJの上

INVITR-- rlOO FORMAT｣の上

CHECK･･･-｢100,110,111 FORMAT｣の上
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Appendi女.C

ERROR メッセージ 轍

(A) from SZ

TmlAl芯ENAX館 NGIVENTDSZ

SZVALSm NOT鑑N旺浪TIVE

SZVALSFm NOTEXCEEDNn

IM刀肝旺:TMAXCRNGIⅥ封TDSZ

(B) from LANCES

IMI】耶旺:TIVGIVENTOLANCZS

☆･･･-職

★--対策

☆行列の次元赦 CMA‡)か､スピンの

稔赦 (N)が大きすぎる｡

(N≦20,NAX≦184756)

★あきらめる｡

女坂引W ALが負である｡

★sZVALの値を確かめる｡

☆仮引数記＼仏L柵 乃 より大きい｡

★sZVALの値hW/2を越えることは,

物理的におかしい｡ (Appendix.A

SZの項を見よ｡) 億をCHECXする｡

☆SZVALに対してNAXかNの与え方が､

間違っている｡

★MAX,N,SZVALには､一定の関係がある｡

(Appendix.A,SZの項を見よ｡)

恥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の億が

間違っている｡

★ l≦ⅠⅤ≦MAXであるかどうか確かめる｡
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TCO Lぷ氾EMAX(況NGIVENTOLANCZS

Ⅰ雌 TDATAINIPAIRFM

INLANCES

TRIDI肌 IZATI(洲 tRVSLXXm

INLANCES

LANCESDIDNOTα相旧芯E

(C) fron INVITR

TmLAI芯ENAX嫌NGIVENTOINVIlR

ITERATINCGISCTMAX

IlpININVITRIS林

☆行列の次元数 (MAX)れ スピンの触欺

くⅣ)が､大きすぎる｡

★N≦20,MAX≦184756,を満たしている

かどうか推かめる｡

☆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9 (データの数が､

IEX別淋2より少なくないか?)

☆三重野角化ができない｡

★初期ベクトルを変えて試みる｡

(NAX≦100だとどんな初耕ベクトル

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 反従回数を､

伽 100Ⅰ頚,500の500)増やしてみる｡)

☆行列の次元赦 (MAX)か､スピンの

始赦 (N)が,大きすぎる｡

★N≦20,NAX≦184756,を満たしている

かどうか絶かめる｡

☆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､反牲回数が,それ臥上に

なってしまったので､打ち切った｡そのため

遺贈 法が*●固までしか反披できなかった｡

★あきらめる (o㍗ cG法の反蛙回数を､

(サ1)レーチン CGの tX)20ITEE払T=1,

MAXのMAX)増やす｡)
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INVERSEI個払TI(封 DIDNOT∝那Ⅷ E

(D) fron CG

INCCK TI浪TAINIPAIRFM INα

αDIDhK)TCCNVEEXE

(E) from ORTHG

NUNBER肝VECTW LESSTW 2

INORTK

Ntn VECTq2GIVENTDm .

L∝ATI(洲 IS*

NC肘m ALVECTtXSAT* 榔

女達反堆法が収束しない｡

★あきらめる｡ (or (1)反復回数を

(m 20Ill声1,20の20)増やす｡

Q)INVITRに与える近似固有値の精度

を上げる｡)

☆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? (チ⊥タの数が､ⅠⅨ別Ⅰ粥己

より少なくないか9)

☆CG法が収束しない｡

★あきらめる (or 反接回数を､

(m 20ITEFnT=1,NAXのNAX)増やす｡)

☆直交化すべきベクトルが1本しかー与

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本臥上与えるよう

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､●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｡

女*番目のベクトルと**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 (10-10より患い精度で)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

寄合固有ベクトルであるという性質が鼓差の

重なりのため､失われることがある｡

サブノレ-チン CHECXを使って確かめた

方が良い｡

(F) fron MRXELM

Ⅰ艦 TtnTAIⅣIPAIRFCXhO

INNFZXEu

虫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9 (データの数が､

IJXm より少なくないか9)
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Appendix･D TITPACKのソース リス ト

00010 C* * * * H H H H * + … + CONFIGURATIONS WITH SPECIFIED s王 事 * … H H H * * * + * * * *

00020

00030 SUBROUTINE SZくLISTl,LIST2,MAX'N'SZVAL)

00040

00050 C* ** VARIABLES MARKED a SHOULD BE GIVEN FROM MAIN PROGRAM

ooo60 CH ♯ VARIABLES MARKED # ARE EVALUATED AND RETURNED

ooo70C LISTl(I) # I-TH SPIN CONFIGURATION EXPRESSED BY BIT PATTERN

ooo80C LIST2 # INVERSE LIST OF LISTI

ooo90C MAX a DIMENSION OF THE MATRIX

oolOO C N a NUMBER OF SITES OF THE LATTICE

oollOC SZVAL a TOTAL SZ OF THE SPACE TO BE DIAGONALIZED

00120

00130 REAL*8 SZVAL

oo140 DIMENSION LISTl(MAX),LIST2く2書*N)

00150

00160 IF(MAX.GT.184756.OR.N.GT.20)THEN

oo170 URITEく6,+)' TOO LARGE MAX OR N GIVEN TO SZ-

00180 STOP

OO190 END IF

oo200 IFくSZVAL.LT.-1.OD-20)THEN

oo21O URITEく6,書). SZVAL SHOULD NOT BE NEGATIVE'

00220 STOP

OO230 END IF

oo240 エF(SZVAL.GT.N/2.DO+1.D-20〉THEN

oo250 uRITEく6,*)- SZVAL SHOULD NOT EXCEED N/2-
00260 STDP

OO270 END IF

oo280 IUPSPN=N/2+MODくN,2)+INT(SZVAL+0.001DO)

00290 ICNT≡0

00300 DO 10 I=1,2* *N

OO310 1SZ=0

00320 LIST2(I)=0

00330 DO 20 J=0,N-1

00340 20 IS三三ISZ+MODくⅠ/2**J,2)

00350 IF(ISZ.NE.IUPSPN)GO TO 10

OO360 ICNT=ICNT+1

00370 IF(ICNT.GT.MAX)THEN

oo580 uRITE(6,*)- INCORRECT MAX OR N GIVEN TO SZ'

00390 STOP

OO400 END IF

oO410 LISTlくICNT)=I

OO420 LIST2くⅠ)≡ICNT

OO430 10 CONTINUE

00440 IF(ICNT.EQ.MAX)RETURN

oo45O MRITE(6,+)I INCORRECT MAX OR N GIVEN TO SZ'

00460 STOP

OO470 END

00480

00490 C * * 日 暮 * H H DIAGONALIZATION BY THE LANCZO5-8ISECT王ON ALGORITHM * * * * * = * *

00500

00510 SUBROUTINE LANCZS(N,IPAIR,IBOND'V2'Vl'VO'DELM･ZRTIO･
00520 8 ISTEP,E,Ⅰ,IV,LISTl,LIST2,MAX'BONDWT)

00530

00540 C+H VARIABLES MARKED a SHOULD BE GIVEN FROM MAIN PROGRAM

oo550 C+ +* VARIA8LES MARKED # ARE EVALUATED AND RETURNED

oo560C N a NUMBER OF SITES

oo570C IPAIR(IBOND*2) a PAIRS OF SITES CONNECTED BY BONDS

00580C IDOND

OO590 C VO,Vl,V2

00600C DELM(MAX)

a NUMBER OF BONDS

UORKING AREA

uoRKING AREA FOR DIAGONAL ELEMENTS OF HAMILTONIAN
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00610 C
OO620C
OO630C
OO640 C
OO650 C
OO660 C
OO670 C
OO680 C
OOd90
00700 C
OO710 C
00720
00730
00740
00750
00760
00770
00780
00790
00800
00810
00820

ZRTIO(IBOND) a RATIO OF Jz TO Jxy
ISTEP a INTERVAL TO CHECK CONVERGENCE
E(4)
I
IV
LISTl.LIST2
MAX
BONDuT(IBOND)

u FOUR LOuEST EIGENVALUES TO BE RETURNED
〝 NUMBER OF ITERATIONS TO BE RETURNED
a LOCATION OF NONZERO ELEMENT OF THE INITIAL VECTOR
8 CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF THE SPECIFIED S乙
a DIMENSION OF THE MATRIX

a EXCHANGE INTERACTION OF EACH 80ND Jxyくり 〉

OPTIMIZED FOR S-810/20
1985/2/22 ; REVISED ON 1985/10/21

IMPLICIT REAL+8くA-H,0一三)
INTEGER SITEl,SITE2
DIMENSION E(4),IPAIRくIBOND+2),BONDMT(Ⅰ80ND),ZRTIO(Ⅰ80ND)
DIMENSION LISTlくMAX),LIST2(2**N)
DIMENSION VO(MAX),Vl(MAX),V2くMAX),DELMくMAX)
DIMENSION ALPHA(500),BETA(500),MK(500,4),IUK(500)

IF(IV.LE.0.OR.IV.GT.MAX)THEN

uRITEく6,*)I INCORRECT IV GIVEN TO LANCZSI
RETURN

00830 END IF
0084.0 IF(MAX.GT.184756.OR.N.GT.20)THEN
00850 WRITEく6,*)I
OO860 STOP
OO870 END IF
00880
00890 C+ + + INITIALIZATION
OO900 DO 10 I=1,MAX
OO910 VO(Ⅰ)=0.000
00920 Vl(I)=0.ODO

TOO LARGE MAX OR N GIVEN TO LANCZSl

00930 DELM(I)=0.ODO
OO940 10 CONTINUE
00950

00960 C* ** DIAGONAL ELEMENTS
OO970 00 20 Ⅰ=1,Ⅰ80ND
OO980 SITEl=IPAIFH I+2-1)-1
00990 SITE2ニIPAIRくⅠ*2 )-1
01000 ISl=2●*SITEI
01010 IS2=2+.SITE2
01020 IF(ISl.LE.0.OR.IS2.LE.0)THEN

O1030 uRITE(6,～)I INCORRECT DATA IN IPAIR FOUND IN LANCZS1
01040 STOP
O1050 END IF
OIOdO IS=ISl◆152
01070 UGHT=BONDuT(I)■ZRTIO(I)
01080 DO 20 J=1,MAX

O1090 IBIT=IAND(LISTl(J).ISl)+IANDくLISTl(J),IS2)
01100 IF(IBIT.EQ.0.OR.IBIT.EQ.IS)THEN
01110 PARREL= 0.ちDO
O1120 ELSE
Ol130 PAFHEL=-0.5DO
O1140 ENO IF

O1150 DELMくJ)=DELM(J)-NGHT*PARREL
Ol160 20 CONTINUE
01170 VOくIV)=DELMくⅠ∨)
01180 VlくIV)=1.ODO
01190

01200 C+ +* ALPHA(1) AND 8ETAく1)
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01210 ALPHAく1)=DELM(IV)
01220 DO 30 K=1,Ⅰ80ND
01230
01240
01250
01260
01270
01280
01290
01300
01310
01320
01350

SITEl=IPAIRくK+2-1)-1
SITE2=IPAIF!(K+2 )-1
ISl=2**SITEI
IS2=2**SITE2
IS=ISl+IS2
uGHT=00NDuT(K)
DO 30 I=1,MAX

I8IT=IANDくLISTl(i),ISl)◆IANDくLISTl(I),IS2)
IF(Ⅰ8IT.EQ.0.OR.IBIT.EQ.IS)GO TO 30
IEXCHG=IEOR(IEOR(LISTl(Ⅰ),ISl),IS2)

VO(i)=VOくⅠ)-Vl(LIST2くIEXCHG〉)*WGHT
01340 30 CONTINUE
01350 VO(IV)=VO(IV)-ALPHA(1)
01360 8ETAl=0.ODO
O1370 DO 50 I=1,MAX

O1380 50 BETAl=BETAl+VO(Ⅰ)**2
01390 8ETA(1)=SQRT(BETAl)
01400 IFく8ETA(1).LT.0.5D-20)THEN
O1410 8ETA(1)=0.ODO
O1420 DO 60 Ⅰ=1,MAX
O1430 60 V2(I)=0.ODO
O1440 IDX=IV+1
01450 IF(IDX.GT.MAX)IDX=1
01460 V2(IDX)=1.ODO
O1470 ELSE
O1480 DO 65 Ⅰ=1,MAX
O1490 65 V2(Ⅰ)=VO(I)/BETA(1)
01500 【ND IF
01510
0152O C*● ● ITERATION
O1530 00 100 I=2,500
01540
01550 105
01560
01570
01580
01590
01600
01610
01620
01630
01640
01650
01660
01670

DO 105 J=1,MAX
VOくJ)=DELM(J)◆V2くJ)
DO 110 K=1,Ⅰ80ND

SITEl=IPAIFHK*211)-1
SITE2=IPAIR(K+2 )-1
lSl=2**SITEI
IS2=2**SITE2
IS=ISl◆ISZ
uGHT=BONDuTくK)
00 110 J=1,MAX

I8IT=IAND(LISTl(J),ISl)◆IANDくLISTl(J),IS2)
IFくⅠ8IT.【Q.0.OR.Ⅰ8IT.【Q.IS)60 TO 110
IEXCHG=IEOFH IEOR(LISTl(J),ISl),IS2)
VO(J)=VO(J〉-V2(LIST2(IEXCHG))*tJGHT

01680 110 CONTINUE
01690
01700
01710 120
01720
01730
01740
01750 130
01760
01770
01780
01790

ALPHAI=0.ODO
DO 120 J=1,MAX
ALPHAI=ALPHAI+V2(J)+VO(J)
ALPHA(i)=ALPHAI
BETA11=BETA(I-1)
DO 130 J=1,MAX
VOくJ)=VOくJ)-ALPHAI*V2くJ)-PETAIl*VlくJ)
BETAI=0.ODO
DO 14O J=1,MAX

VlくJ)=V2(J)

DETAI=8ETAl◆VO(J)●●2
01800 140 CONTINUE
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01810
01820

01830
01840
01850

01860
01870
01880 &

01890

01900
01910
01920

01930

01940 150

01950
01960

01970 ¥
01980

01990

BETA(Ⅰ)=SQRT(日【TA I)

IF(BETA (I).LT .0 .5D-20)THEN

uRITE (6 ,*) I TRIDIAGONAL IZATION UNSUCCESSFUL I N LA NCZSI
RETURN

END IF

IF (Ⅰ.GT .20.AND .MOD (I ,ISTEP) .EQ .0)TH E N

CALL ¥DET2M (ALPHA ,i ,BETA ,4 ,1 ,0 .50-9,4 ,E ,V2 ,Ⅰ,IFLG ,

uK ,ILdK .IER)

IFくABSくくE8EFOR-E く2))/E く2)) .LT .1 .OD-7)RETURN

EB[FOR=E(2)

END IF

DINVBT=1 .ODO/BETA (I)

DO 150･J=1,MAX

V 2 (J)=VO (｣)*DINVBT

IF(Ⅰ.EQ .20)THEN

CALL ¥DET2M (ALPHA .Ⅰ.B ET A ,20 ,1 ,0 .5D-9 , 4 ,

E ,VO .20 ,IFLG ,uK ,INK ,IER )
E8EFOR=Eく2)

END IF

02000 100 CONT INUE

02010 uRITE (6,*) I LANCZS DID NOT CONVERGE I

O2020 RETURN

O2030 END

02040
02050 C+++++++++ MATRIX ELEMENTS FOR GENERAL BOND uEIGHTS +88++++++～+
02060

02070 SU8ROUTIN【 MRXELMくMAX,IPAIR,Ⅰ80ND,LISTl.LIST2,N.80NDuT,ELEMNT,
02080 8 ZRTI0)

02090

02100 C+ +* VARIABLES MARKEt) a SHOULD 8E GIVEN FROM MAIN PROGRAM
O2110 C*** VARIABLES MARKED n ARE EVALUATED AND RETURNED
O2120 C MAX a MATRIX DIMENSION
O2130 C IPAIR a PAIRS OF SITES CONNECTED BY BONDS

O2140 C IBOND a NUMBER OF 80NDS
O2150 C LIST1,2 8 CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF THE SPECIFIED SZ

02160 C N a NUMBER OF SITES

02170 C
O2180 C

O2190 C
02200
02210

02220
02230
02240
02250
02260 C* ++

02270
02280 10

BONDuT a EXCHANGE INTERACTION OF EACH BOND JxyくIJ)
ELEMNT # MATRIX ELEMENTS TO BE RETURNED

ZRT10 B RATIO OF Jz TO Jxy

IMPLICIT REAL*8 (A一日,0-ヱ)
INTEGER SITEl,SITE2

DIMENSION IPAIR(Ⅰ80ND*2).ELEMNT(MAX*(MAX+1)/2),BONDuT(IBOND)
DIMENSION LISTl(MAX),LIST2く2**N),ZRTIOくⅠ80ND)

ⅠNITIALIZATION
DO 10 I=1,MAX+(MAX+1)/2

ELEMNT(Ⅰ)=0.ODO

02290

02300 C+++ ELEMENTS
02310
02320

02330

02540

02350

02360
02370
02380
02390

02400

00 30 K=1,IBOND

SITEl=IPAIFHK82-1)-1
SITE2=IPAIR(K+2 )-1

IFくSITEl.LE.-1.OR.SITE1.LE.-1)THEN

uRITEく6,+)l INCORRECT DATA IN IPAIR FOUND IN MRXELMT
STOP

END Iド

ISl=2**SITEl

lS2=2++SITE2

IS=ISl+ISZ
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02410 UGHT=BONDuT(K)

02420 DIAG=WGHT+0.5DO+ZRTIOくK)
02430 *VOPTION VEC
02440

02450

02460
02470
02480

02490
02500
02510

02520

02530
02540

DO 30 I=1,MAX

I8IT≡=IAND(LISTl(Ⅰ),ISl)+IAND(LISTl(Ⅰ),IS2)
IDG=Ⅰ書くⅠ+1)/2

IF(Ⅰ8IT.EQ.0.OR.ⅠPIT.EQ.IS)THEN

ELEMNTくIDG)=ELEMNTくIDG)-DIAG
ELSE

ELEMNT(IDG〉=ELEMNTくIDG)◆DIAG
IEXCHG≡LIST2(IEOR(IEOR(LISTl(Ⅰ).ISl),IS2)〉
IFくIEXCHG.GE.Ⅰ)60 TO 30

ELEMNT(I+(I-1)/2+IEXCHG)I-WGHT
END IF

02550 30 CONTINUE
02560 RETURN

O2570 END

02580

02590 C*********+******** INVERSE ITERATION +++**+～++++++～+********+**

02600

02610 SUBROUTINE INVITR(E,IPAIR,IBOND,LISTl,LIST2,MAX,N,
02620 8 8,X,P,R,Y,ISTEP,IV,ZRTIO,BONDuT)

02630 C*H VARIABLES MARKED a SHOULD BE GIVEN FROM MAIN PROGRAM
O2640 C*** VARIA8LES MARKED u ARE EVALUATED AND RETURNED
02650 C E
O2660 C IPAIR

O2670 C IBOND
O2680 C LIST1,2
02690 C MAX
O2700 C N
O2710 C B
O2720 C X

O2730 C P,R,Y

O2740 C ISTEP
O2750 C IV

O2760 C ZRTIO
O2770 C BONDWT

a APPROXIMATE EIGENVALUE

a PAIRS OF SITES CONNECTED 8Y BONDS
a NUMBER OF BONDS

a CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF THE SPECIFIED SZ
a MATRIX DIMENSION

a NUMBER QF SITES
uOFu ING ARE FOR FH S OF THE EQUATION (H-E(APPROX) )+X_-B

〝 EIGEN VECTOR TO BE RETURNED

uORKING AREA USED IN THE CG ROUTINE

∂ iNTERVAL TO CHECK CONVERGENCE IN CG

a LOCATION OF THE NONヱERO ELEMENT IN THE INITIAL VECTOR

a RATIO OF Jz TO Jxy
a EXCHANGE INTERACTION OF EACH BOND Jxyくり )

02780

02790 IMPLICIT REAL*8くA一日.0-ヱ)

02800 DIMENSION IPAIR(IBOND+2),ZRT10(IBOND),LISTlくMAX),LIST2く2H N)

02810 DIMENSION B(MAX),X(MAX)'RくMAX),Y(MAX),PくMAX),t30NDuT(IBOND)
02870

02830 IF(MAX .GT.184756 .OR.N.GT .20 )THEN

O2840 1JRITE (6,+)I TOO LARGE MAX O R N G IVEN TO INV ITR '

02850 RETURN

O2860 END IF

02870
02880 10
02890
02900

02910
02920 8

02930
02940
02950
02960
02970

DO 10 I=1,M AX
B(I)=0.ODO

8くIV)=1.ODO
DO 20 ITRE1,20

CALL CGくE'IPA IR ,IBO ND ,L ISTl .L IST2 ,MAX,N,a ,X,P,FhY.ISTEP,IT ERAT,
ZRTIO ,80NDuT)

IF(ITERAT.GT .MAX)THEN
uRITE(6 ,+) I ITERAT IN CG IS GT M A XI
uRITE(6 ,*) I ITR I N INV ITR IS I,ITFi

RETURN

E ND IF

02980 X NORM--0 .ODO
O299O DO 30 I=1,MAX

O3000 30 XNORM=XNORM◆X (I)++ 2
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03010

03020
03030 40
03040
03050

03060 50
05070
03080 C

XNORM=SQRTくXNORM)
DO 40 Ⅰ=1,MAX

X(I)=X(i)/XNORM

XB=0.ODO

DO 50 Ⅰ=1,MAX

XB=XB+X(I)+B(I)
IF(ABS(ABS(XB )-1.ODO) .LT.1 .OD-1 2)THE N

uRITEく6,100 )ITR

05090 100 FORMATく
03100
03110

03120

03130 60

03140 20
03150

03160

03170

NUMBER O F ITER ATION S IN INVITR :-,Ⅰ5)
RETURN

END IF
DO 60 Ⅰ=1,MAX

8(Ⅰ)=X(I)
co NTINUE '
UR ITE(6,+)I INVERSE ITER ATIO N DID NOT CO NVE RGE I

RETU R N

END

03180

03190 C****+******♯** SOLUTION OF LINEAR EQUATIONS -- CG METHOD **++++++～ +++*
03200

03210 SUBROUTINE CG(E,IPAIR,IBOND,LISTl,LIST2,MAX,N,
03220 & 8,X,P,R,Y,ISTEP,ITERAT,ZRTIO,80NDuT)
03230

03240 C*** VARIA8LES MARKED a SHOULt) BE GIVEN FROM INVITR ROUTINE
O3250 C*** VARIA8LES MARKED u ARE EVALUATED AND RETURNED
O3260C E 石IAPPROXIMATE EIGENVALUE

O3270 C IPAIR 8 PAIRS OF SITES CONNECTED 8Y 80NDS
O3280 C IBOND 8 NUMBER OF 80NDS

O3290 C LISTl,2 a CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF SPECIFIED SZ
03300 C MAX
O3310 C N

O3520 C 8(MAX)
03330 C X(MAX)
03340C P,R,Y
O3550 C ISTEP
O3360 C ITERAT
O3370 C ZRTIO
O3580 C BONDWT

a MATRIX DIMENSION
0 NUMBER OF SITES

GIRIGHT HAND SIDE DF THE EQUATION : (H-E(APPROX) )*X=B
〟 SOLUTION

UORKING AREA

8 INTERVAL TO CHECK CONVERGENCE
# NUMBER OF ITERATIONS TO BE RETURNED

a RATIO OF Jz TO Jxy
a EXCHANGE INTERACTION OF EACH BOND Jxyくり )

03390

03400 IMPLICIT REAL+8(AIH,0-I)
05410 INTE6ER SITEl,SITE2

03420 DIMENSION IPAIRくIBOND*2),ZRTIOくⅠ8OND),LISTl(MAX),LIST2く2++N)
03430 DIMENSION 8くMAX),XくMAX).RくMAX),YくMAX),P(MAX),80NDuT(Ⅰ80ND)
03440

03450 C*** INITIALIZATION
O3460 BNORM=0.ODO

O3470 DO 10 I=1,MAX
O3480 日NORM=BNORM+a(Ⅰ)++2
03490 RくⅠ)=8(Ⅰ)

05500 P(I)=B(I)

03510 X(I)--0.ODO
O3520 10 CONTINUE
03530

03540 C++～ ITERATION
O3550 DO 20 ITERAT=1,MAX

O3560 DO 30 I=1,MAX
O3570 30 Y(I)=0.ODO

O3580 00 40 K=1,Ⅰ80ND

O359O SITEl=IPAIR(K+2-1)-1
03600 SITE2=IPAIR(K+2 )-1
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03610

05620

03630

03640

03650

03660

03670

03680

03690

03700

03710

03720

03730

03740

0 3750

03760

03770

03780

03790 8
03800

ISl=2**SITEI
IS2=2**SITEZ
IFくISl.LE.0.OR.王S2.し[.0)THEN

uRITEく6'*)-王NCORRECT DATA IN IPAIR FOUND IN CG-
STOP

END IF
IS=ISl+IS2
EPERBD=E/FLOAT(Ⅰ80ND)
WGHT=BONDuT(K)
DIAGl= uGHT*0.500*ZRTIO(K)+EPER8D
DIAG2=-WGHT+0.5DO十王RTIO(K)◆EPER8D
DO 40 Ⅰ=1,MAX

IDIT≡IAND(LISTl(Ⅰ),ISl)◆IAND(LISTl(i),IS2)
IFくⅠ8IT‥EQ.0.OR.Ⅰ8IT.EQ.IS)THEN

Y(i)=Y(I)-DIAGl*P(I)
ELSE

Y(Ⅰ)=Y(I)-DIA62*P(I)
Y(Ⅰ)=YくⅠ)-

P(LIST2(IEOfHIEOFHLISTl(I),ISl),IS2)))+WGHT
END IF

03810 40 CONTINUE
03820

03830

03840

03850

03860

05870 50

03880

03890

03900

03910

03920

03930 60

03940

03950

05960

05970

RP=0.ODO
YP=0.ODO
DO 50 Ⅰ=1,MAX

Rf)=RP+R(I)*P(I)
YP=YP+Y(I)*P(i)

CONTINUE
ALPHA=RP/YP
RNORM=0.ODO
DO 60 Ⅰ=1,MAX

X(I)=X(I)+ALPHA+P(I)
RNORM=RNORM+R(Ⅰ)**2

CONTINUE,
RNORMZ=0.ODO
DO 70 Ⅰ=1,MAX

R(I)=R(Ⅰ)-ALPHA*Y(Ⅰ)
RNORH2=RNORM2+R(I)+*2

03980 70 CONTINUE
03990

04000

04010 90

04020

04030

04040 C
O4050 150
04060

04070

8ETA=RNORM2/RNORM
DO ?0 I=1,MAX
P(Ⅰ)=R(I)+BETA*P(I)
IF(MOD(ITERAT,ISTEP).NE.0)GO TO 20
IF(SORT(RNORM2).LT.0.5D-10*SQRTく8NORM))THEN

uRITE(6,150)ITERAT
FORMATく
RETURN

END IF

NUMBER OF ITERATIONS IN CG !▼.Ⅰ5)

04080 20 CONTINUE
04090 uRITE(6,*)▼CG DID NOT CONVERGE1
04100 RETURN
O4110 END
041 20

041 30 C*++ ++ ++ SCHMIDT ORTHOGONALIZATION OF THE EIGENVECTORS + ++++ ++～+++ +

04140

04150 SUBROUTINE ORTHGくEV,NORM,IDGN,MAX,NUMVEC)
04160

04170 C+** VARIA8LES MARKED 0 SHOULD 8E GIVEN FROM MAIN PROGRAM
O4180 C,= * VARIABLES MARKED u ARE EVALUATED AND RETURNED
O4190 C EV a# VECTORS TO BE ORTHOGONALIZED / ORTHOGONALIZED VECTORS
O4200 C NORM(J) 〝 NORM OF THE J-TH VECTOR RETURNED
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042 10 C IDGN 〟 DEGREE OF DEGENEARCY

O4220 C NUMVEC a NUMBER OF VECTORS TO BE CHECKED

042 30

0 42 40 IMPLICIT REAL*8くA-H,0一三)

0 4250 DIMENSION EVくMAX,NUMVEC),NORMくNUMVEC)
04260

04270

04280

0 4290

0 4300

0 4310

043 20

04530

043 40 20
04350

0 4360

043 70

04380

0 4590

04400

0 44 10 25

IF(NUMVEC.LE.1)THEN

URITE(6,*)I NUMBER OF VECTORS LESS THAN 2 1N ORTHGI
RETURN

END IF
DO 10 I=1,NUMVEC

DNORM=0.000

DO 20 J=1,MAX

DNORM=DNORM+EV(J,I)++2

IFくDNORM.LT.1.OD-20)THEN

URITEく6,+)I NULL VECTOR GIVEN TO ORTHG. LOCATION ISl.I
RETURN

END IF

DNORM=1.000/SQRT(DNORM)

DO 25 J--1,MAX

EV(J,I)=EVくJ,I)*DNORM

044 20 10 CONTINUE

044 30 IDGN=NUMVEC

O44 40 NORM(1)=1

04450

04460 C+** ORTHOGONALIZATION

O 44 70 DO 30 Ⅰ=2,NUMVEC

O4480 NORM(Ⅰ)=1

04490 DO 40 J=1,I-1
04500 PRJCT=0.ODO

O4510 DO 50 L=1,MAX
O4520 50 PRJCT=PRJCT+EVくL,Ⅰ)●EVくL,J)

04530 DO 60 L=1,MAX

O4540 60 EVくL,I)=EVくL,Ⅰ)-PRJCT+EVくL,J)

04550 40 CONTINUE

04560 VNORM=0.ODO

O 45 70 DO 70 L=1,MAX .
04580 70 VNORM=VNORM+EV(し,Ⅰ)**2

04590 IF(VNORM.GT.1.OD-20)THEN

O 4600 VNORM=1.ODO/SQRT(VNORM)

046 10 DO 80 L=1,MAX

O46 20 80 EV(L.I)=EV(L,Ⅰ)*VNORM

O46 30 ELSE

O4640 DO 90 L=1,MAX

O4650 90 EV(L,i)=0.000

04660 IDGN=IDGN-1
046 70 NORM(Ⅰ)=0

04680 END IF

O4690 30 CONTINUE
04700

04710 C+++ CHECK ORTHOGONALITY

O47 20 DO 100 I=2.NUMVEC

O47 30 DO 100 J=1,Ⅰ-1
04740 PRD=0.ODO

O4750 DO 110 L=1,MAX

O 4760 110 PRD=PRD+EV(L,i)*EV(L,J)

047 70 IF(A8S(PRO).LT.1.OD-10)60 TO 100
O 4780 WRITE(6,200)Ⅰ,J

O 4790 200 FORMATくI NON-ORTHOGONAL VECTORS ATI,2Ⅰ4)
04800 RETURN
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04810 100 CONTINUE
04820 RETURN
O4830 END
04840

04850 C+** = * ** +++ * **** CHECK OF THE EIGENVECTOR AND EIGENVALUE ** ++ *+ +++ +++

04860

04870 SU8ROUTINE CHECK(X,V,LISTl,LIST2,MAX,N,IPAIR,IBOND,
04880 8 ZRTIO,80NDuT,PRD)
04890

04900 C*** VARIABLES MARKED a SHOULD 8E GIVEN FROM MAIN PROGRAM
O4910 C X a)EIGENVECTOR TO 8E CHECKED
O4920C V 〝 H*X

O4930 C LISTl,2 3 CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF THE SPECIFIED SZ
04940 C MAX a MATRIX DIMENSION
O4950 C N a NUMBER OF SITES

O4960 C IPAIR a PAIRS FO SITES CONNECTED BY BONDS
O4970 C IBOND a NUMBER OF 80NDS

O4980 C ZRTIO a RATIO OF Jz TO Jxy

O4990 C 80NDuT a EXCHANGE INTERACTION OF EACH BOND Jxyくり )
05000 C PRD u X*H+X
05010
05020
05030
05040
05050
05060
05070
05080
05090 10
05100
05110
05120
05130

05140
05150
05160
05170
05180
05190
05200
05210
05220
05230
05240
05250 8
05260

IMPLICIT REAL*8(A-H,0-i)
INTEGER SITEl,SITE2
DIMENSION X(MAX),V(MAX)

DIMENSION LISTlくMAX),LIST2(2**N)

DIMENSION IPAIR(IBOND*2),BONDuT(IBOND),ZRTIO(IBOND)

DO 10 I=1,MAX
V(Ⅰ)三0.ODO
DO 20 K=1,IBOND

SITEl=IPAIR(K+2-1)-1
SITE2=IPAIFHK82 )-1
ISl=2++SITEI

IS2=2**SITEZ
IS=ISl+IS2
uGHT=BONDUT(K)
DIAG=UGHT+0.5DO+ZRTIO(K)
DO 20 Ⅰ=1,MAX

I8IT≡IAND(LISTl(Ⅰ),ISl)+IAND(LISTl(Ⅰ),IS2)
IF(IBIT.EQ.0.OR.ⅠOIT.EQ.IS)THEN

V(Ⅰ)=VくⅠ)-DIAG*X(I)
ELSE
V(Ⅰ)=∨(I)◆DIAG*X(Ⅰ)
∨(Ⅰ)=∨(I)-

X(LIST2くIEORくIEORくLISTl(i),ISl),IS2)))*uGHT
END IF

05270 20 CONTINUE
05280
05290
05300
05310 30
05320 C
O5330 100
05540 C
O5350 110
05360 C

O5370 111
05380
05390

PRD=0.ODO
DO 30 I=1,MAX
PRD=PRD+V(Ⅰ)*X(I)
URITE(6,100)PRD
FORMATくI X*日暮X ISl,1PD16.8)
WRITE(6,110)
FORMATくI H*XくJ)/XくJ) RATIOSl)

URITE(6,111)(V(Ⅰ)/X(Ⅰ),Ⅰ=2,MAX,MAX/19)
FORMATくdX,1PD15.8,1X,1PD15.8,1X,1PD15.8,1X,1PD15.8)
RETURN
END
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Appendix.E l次元での使用例

00010 C+ + * * + + + + + + + ～ + + + + + + + + ～ + + + + + + + * * + * + + + + + + * + ～ + + + ～ + ～ + ～ + + + + * + ～ + * *

00020 C* * * * * *

00030 C* + + 10 HEISENBERG ANTIFERROMAGNET H *

00040 C* H AS A ***

00050 C* * * TEST OF THE SU8ROUTINES: = *

00060 C*H SZ, LANCZS･ INVITR･ CG･ ORTHG･ CHECK * H

ooo70 C* * * * * *

00080 C*+ + 1985/10/16 * + *

00110 C*++ + ～ +

00120 C+ * * * * * * * * ♯ * * * * * * * * * * * * 事 * * * * * * ♯ * * * * * * * * * * + * * 7川 * * 事 * * * * * * * * + * *

00130
00140 PARAMETER くN=18,MAX=48620,Ⅰ80ND=N)

00150 PARAMETER (.ISTEP=5)
00160 IMPLICIT REAL *8 くA-H'0-Z)

00170 DIMENSION Eく4),VくMAX'3)

00180 DIMENSION LISTl(MAX ) 'LIST2く2**N)
00185 DIMENSION BONDuTくⅠBOND)･IPAIRく2*Ⅰ80ND),ZRTIO(IBOND)

00190 8IMENSION VOくMAX ) ,Vl (MAX ) ･V2(MAX ) ,DELM くMAX)

00200 DIMENSION BくMAX),XくMAX ) ,NORM(5)
00220 DATA BONDuT/IBOND+(ll.ODO)/

00225 0ATA ZRTIO/IBOND*1.ODO/

00230

00240 uRITE(6,100)
00250 100 FORMATく' * H H * * . * - * * * * - - 1D HEISENBERG ANTIFERROMAGNET -,
00260 & , '+ ～ + + + + ～ + * + * + * * + + + * * ')

00270
00280 C* **

00290

00300
00310
00320 10
00330

00540 110

SITE INFORMATION

IPAIR(1)=1
IPAIRく2*N)≡1
00 10 1=2,2+N-1
IPAIR(Ⅰ)=Ⅰ/2◆1
uRITE(6,110)IPAIR
FORMAT(/20X,'(1) SITE INFORMATION << IPAIR >>'/10(2X･2I3))

00350

00360 CH * CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF Sz=0
00370 CALL SZ(L工STl ,LIST2'MAX'N･0･ODO)
00380
00390 C* * * EIGENVALUES
oO400 1JRITE(6,120)

00410 120 FORMAT く/20X,.く2 ) FOU R LOWEST E工GENVALUES'/
00420 &'INIT I AL VECTOR Eく1) 亡 く2)
00450 8
00440
00450
00460
00470 8
00480
00490 130

00500
00510

00520
00530 20

E(3)l,
. Eくん) IT ERAT ION-)
EGRND=100.ODIO

DO 20 Ⅰ∨王17,MAX ,MAX/4

cALL LANCZS くN ,IPAIR pIBOND ,V2,Vl ,VO ･DELM,ZR T IO･IST EP ･E･IT R A T

IV,L ISTl,L IST2,M AX, BONDIJT )

NRITEく6,130)IV, E ,IT R AT

FORMATく2X,Ⅰ6 ,5X,4F 1 4 .8 ,2X,Ⅰ6)
IFくE く1).LT .EGR ND)TH EN

EGRND三【く1)
END IF

CONTINUE

00540

00550 C+ + + EIGENVECTOR OF THE GROUND STATE
OO560 uRITE(6,140)

00570 140 FORMATく//20X, .(3) EIGENVECTOR OF THE GOURND STATE-)
00580

00590
00600

00610 150

DO 30 L=1,5
IV313+MAX/3+(L-1)
uRITEく6,150)L,L

FORMATく/ - くく3.,,Il , ')) ⅠNITIAL VECTOR NUMBERt ･Ⅰ5･ 1 - - - - - - - 1/ )
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00620 WRITE(6,160)

00630 160 FDRMAT(1 INFORMATION FROM INVITR AND CGl)
0て)640

00650 &
00660

00670 170

00680

00690

00700 40

CALL INVITR(EGRND,IPAIR,IBOND,LISTl,LIST2,MAX,N,B,X,
VO,Vl,V2,ISTEP,IV,ZRTIO,BONDuT)

WRITEく6,170)

FORMAT(/I INFORMATION FROM CHECKI)

CALL CHECKくX,VO,LISTl,LIST2,MAX,N,IPAIR,IBOND,ZRTIO,BONDUT)

00 40 J=1,MAX

V(J,L)=X(J)
00710 30 CONTINUE

00720

00730 C* + + DEGENERACY OF THE GROUND STATE

OO740 CALL ORTHG(V,NORM,IDGN,MAX,3)

00750 uRITE(6,180)IDGN,NORM

OO760 180 FORMATく/▼ くく3.4)) DEGENERACY OF THE GROUND STATE l,Ⅰ8/

00770 8I NORM OF THE ORTHOGONALIZED VECTORS ;I,3Ⅰ3)
00780 END
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INFORMATION FROM CHECK
X*H*X IS-1.60454982D◆01
日■XくJ)/XくJ) RATIOS

-1.60454982D+01-1.60454982D+01-1.60454982D+01-1.60454982D+01
-1.60454982D+01-1.60454982D+01-1.60454982D+01-1.60454982D+01
-1.60454982D+01-1.60454982D◆01-1.60454982D+01-1.60454982D+01
-1.60454982D+01 -1.60454982D+01-1.60454982D◆01-1.60454982D+01
-1.60454982D+01-1.60454982D+01-1.60454982D+01-1.60454982D+01

((3.3)) INITIAL VECTORNUMBER 3 -------

I N FORMATION FROM IN VITR AND CG

NUMBER OF I TERATIO NS I N CG
NUM BER OF ITERATIO NS I N CG
NUM 8ER OF ITERATIONS IN INVITR

INFORM ATION FROM CHE CK

X書目*X IS -1 .60 45498 2D+01

日+XくJ) /X (J) RATIOS

一一1.60 45 4982D+01 -1.60454982D+01-1 .6045498 2D+01- 1 .60 454982D+01

-1.60454982D+01 -1.60454982D+01-1 .60454982D+01-1 .60 45 4982D+01

-1.60454982D+01 -1.60 454982D+01-1 _6045498 2D+01-1 .60 45 4982D+01

-1.60 454982D+01 -1.6045 4982D+01-1 .60454982D+01-1 .60 45 4982D+01

-1.60454982D+01 -1.6045 4982D+01-1 .6045498 2D+01-1 .60454982D+01

(く3.4)) DEGENERACY OFTHEGROUND STATE 1
NORM OFTHEORTHOGONALI王EDVECTORS ; 1 0 0
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00010
00020
00030 C
00040
00050
00060
00070 C
00080
00090
00100
00110
00120 C
00130
00140 C
00142
00150
00160
00170
00180
00190
00200
00210

Appendix.F

行列次元 1500以下の場合のMRXELMの使用例

IMPLICIT REAL+8 くA-H,0-Z)

PARAMETER (N=4,MAX三三6 ,エ80ND=3)

DIMENSION IPAIR(IBOND*2),ELEMNT(MAX*くMAX+1)/2),BONDLdT(Ⅰ80ND)
DIMENSION LISTl(MAX),LIST2(2♯*N),ZRTIO(Ⅰ80ND)
DIMENSION uK(MAX,6),IuK(MAX),E(MAX)

DATA BONDuT/IBOND*1.ODO/
DATA ZRTIO /エBOND+1.ODO/
DATA IPAIR /1,2, 2,3,3,4/
CALL SZ(LISTl,LIST2,MAX,N,0.ODO)

CALL MRXELMくMAX,IPAIR,IBOND,LISTl,LIST2,N,BONDWT,ELEMNT,ZRTIO)

HX=MAX+(MAX+1)/2
CALL ¥DEF4M(ELEMNT,MAX,MX,MAX,1,-0.1,3,E,V,MAX,IFLG,tdK,IuK,IER)
URITEく暮,*) (E(Ⅰ),Ⅰ=1,MAX)
STOP
END

C事 + + * 書 * + * * * * * ■ * * ++ CONFIGURATIONS WITH SPECIFIED SZ * * * 暮 * * + * * * * * * + ～ + * *

SUBROUTエNE SZ(LISTl,LIST2,MAX,N,SZVAL)
00220
00230 C* ++ VARIABLES MARKED a SHOULD BE GIVEN FROM MAIN PROGRAM
OO240 C* ** VARIABLES MARKED H ARE EVALUATED AND RETURNED
OO250 C LISTl(Ⅰ) # Ⅰ-TH SPIN CDNFIGURATION E･XPRESSED BY BIT PATTERN
OO260 C LIST2 # INVERSE LIST OF LIST1
00270 C MAX a DIMENSION OF THE MATRIX
OO280 C N a NUMBER DF SITES OF THE LATTICE
O0290 C SZVAL a TOTAL SZ OF THE SPACE TO BE DIAGONALIZED
00300
00310 REAL*8 SZVAL
OO320 DIMENSION LISTl(MAX),LIST2く2事 事N)
00330

00340 IF(MAX.GT.184756.OR.N.GT.20)THEN
OO350 uRITE(6,*)I TOO LARGE MAX OR N GIVEN TO SZf
OO360 STOP
OO370 END IF

OO380 IF(SZVAL.LT.-1.OD-20)THEN
OO590 uRITE(6,*)T SZVAL SHOULD NOT BE NEGATIVE▼
00400 STOP
OO410 END 工F

OO420 IF(SZVAL.GT.N/2.DO+1.D-20)THEN
OO430 URITE(6,*)I SZVAL SHOULD NOT EXCEED N/2'
00440 STOP
OO450 END IF
OO460 IUPSPN=N/2+MOD(N,2)+INTくSZVAL+0.001DO)
00470 ICNT=0
00480 DO 10 I三1,2*●N
OO490 ISZ=0
00500 LIST2(I)=0
00510 DO 20 J=0,N-1
00520 20 ISZ=ISZ+rlOD(I/2++J,2)
00530 IF(ISZ.NE.IUPSPN)GO TO 10
OO540 ICNT三ICNT+1
00550 IF(ICNT.GT.MAX)THEN
OO560 1JRITE(6,*)I INCORRECT MAX OR N GIVEN TO SZI
00570 STOP
OO580 END IF
OO590 LISTlくICNT)=Ⅰ
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00600
00610 10
00620
00630
00640
00650
00660
00670
00680 a

LIST2(Ⅰ)=ICNT
CONTINUE
IF(ICNT.EQ.MAX)RETURN
URITE(6,書)- INCORRECT MAX OR N GIVEN TO SZ'
STOP
END

SUBROUTINE MRXELMくMAX,IPAIR,IBOND･LISTl,LIST2･N･BONDuT,ELEMNT･
ZRTIO)

00690
00700C * H VARIABLES MARKED a SHOULD BE GIVEN FROM MAIN PROGRAM
oo710 C* ++ VARIABLES HARKED # ARE EVALUATED AND RETURNED
00720 C
OO730C
OO740C
OO750 C

OO760C

OO770 C
bo780C
OO790C
00800
00810
00820
0083■0
00840
00850
00860 C* + +

00870
00880 10

00890
00900 C* * *

00910
00920
00930
00940
00950
00960
00970
00980
00990
01000
01010
01020

MAX
IPAIR
I80ND
LISTl,2
N
BONDuT
ELEMNT

a MATRIX DIMENSION
a PAIRS OF SITES CONNECTED BY 80NDS
a NUMBER OF BONDS
a CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF THE SPECIFIED SZ
a NUMBER OF SITES
a EXCHANGE INTERACTION OF EACH BOND Jxy(iJ')
# MATRIX ELEMENTS TO BE RETURNED

ZRTIO a RAT王0 0F Jz TO Jxy

IMPLICIT REAL*8 くA-H,0-之)

INTEGER SITE1,SITE2
DIMENSION IPAIR(IBOND+2),ELEMNT(MAX+くMAX+1)/2)･BONDuT(IBOND)
DIMENSION LISTl(MAX),LIST2く2**N)'ZRTIOくIBOND)

INIT IALⅠヱ AT IO N

DD 10 I王1,MAX*(MAX+1)/2

E LEM N T(Ⅰ)=0.0DO

ELEMENTS
DO 30 K=1,IBOND

SITEl=IPAIR(K+2-1)-1
SITE2=IPAIR(K+2 )-1
IFくSITEl.LE.-1.OR.SITEl.LE.-1)THEN

uRITE(6,*)I INCORRECT DATA IN IPAIR FOUND IN MRXELM'

STOP
END IF
ISl=2**SIT【1
IS2=2**SIT〔2
IS=ISl+IS2
uGHT=BONDIJT(K)
DIAG=MGHT+0.5DO*ZRTIO(K)

01030 +VOPTION VEG
01040
01050
01060
01070
01080
01090
01100
01110
01120
01130
01140
01150 30
01160
01170

DO 30 I=1,MAX
IBIT≡IANDくLISTl(Ⅰ),ISl)+IANDくLISTl(Ⅰ)'ISZ)
IDG=Ⅰ書くⅠ+1)/2
IFくIBIT.EQ.0.DR.IBIT.EQ.IS)THEN

ELEMNT(IDG)=ELEMNT(IDG)-DIAG
ELSE
ELEMNTく王DG)=ELEMNT(IDG)+DIAG
IEXCHG=LIST2くIEORくIEOR(LISTl(Ⅰ),ISl)､'IS2))
IF(IEXCHG.GE.I)GO TO 30
ELEMNT(Ⅰ書くⅠ-1〉/2+IEXCHG)=-NGHT

END IF
CONTINUE
RETURN
END
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^ppO nJ ix. (;
主要サブルーチンのフロー ･チャー ト

(フロー ･チャート LANCZS) (郎 J･Wを求めるサブJt～ ン)

[ 磁 '&.Aia ile,:,書く磐 雪§]

日 ST Îu'))

1
パラメーター Hv.MAX.N)の
奥当性をCHECK

l
tuJUl化 (VO.Vl.DELM)

1

日 ^の対ItJ成分をJl･=ってDELMに妃tA
JL)BiteのL)̂ TAのCHECJ(

l
J)A･vJの11tlrJ成分を.n¶

(VO (TV)=DELM (TV))
tり vlの批

Uレープ10)

ホuJJラムでは,rT列∧の対IlJ

成分をあらかじめBqにtl･拝して

Uレープ20) おI)､他 見と舶 tなっている.

l
al=vl･̂ ･yl

(̂ LPH∧ (1)=Dl;LM (IV))
1

A'vlの)[:対lIJl戊分の引托 Uレーー/30)-
l

v2こ く̂ ･Y1-dEl･vl)
l

Pl=l̂ ･V1-41･yll Oレープ50)
l

Pl=0のV3台の桝タI蜘

l

v2の加は化

1

･ヒ 誓 言詰 ヨ
l

Uレープ66)

=≡>牧水せす.RETURN

∴ 茅 :&&;:::: U:: ::∵ ｢

αi=vi･九･vi (ループ120)
I

^･yl-Pl-[･Y卜rqI･YlのAr31 Uレ ナ13
1

I)vlの促tj

1

<′i王0>==y●●==>Rt;TURN

l 1ylは､I.1:I,8.の1つの成分机

- rlJで他はゼロというもので

ある.

1････.･一 (A･ylの別甘】･

約1日ElのtTER̂ TION

一 【A･viのAI井】

‖)Pl=]̂ ･vI-PH･Y卜｢4l･YIIUL- プ140)

く打ち切り)
NO

l

三gTII･11tJrl列の対lIJIヒ
(with M̂ 'rRIX/Tl̂ P or MSLJ))
(20回円以肺のITERATIONの叫)

1

<悶イJ'脈触ID=≡ye8==>RETURN
I
NO

I

yl.F (̂ ･yl-P卜lV卜ral･YlI/PI
l

三和(対Jrrf-T列の11JlrJ化
(With M T̂tH X/ll̂ P or MSl.u)

-344-

如2-500回t]の
lTERATION

郎20回Elまでは無集PI･･に

lTERATION



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

(フロー･チャート.CG) (CG払)

[混 主菜冨畢獄が･7⑥～o]
くくsTARll)) r8f.2のアルゴリズム･ナンバー

1
1)初JUJ浪定､R=B,P=B

ll)加柑1化 ユニ0

1
DO 20

ITERAT=1.MAX

′ヽ RP==

≡PYtl1.u
u

αk

I)

1
① (Ⅹ0-0とおいたことに相当)

Uレープ10)

1
初期化 Yk=O Uト プ30) 一一 ①

l
Yk=A･Pk ULIプ40)

1

k

k

P

P

I-A_
+J_

氏

Y A.Lh
P拝

ーヽ

l_

T

I
k
P

I

k

R

･

α

I
A

+

J
I

J
L

P

k

X

t

p

-｢

l

▲Tk

二

又

Pk) Uレ ･プ50)

u)RNORM-Rk･Rk Uレープ60)
1

1)Rk庁 Itk-｡k.Yk
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(フ｡一 ･チャート INVITRJ G迫反投法のサブ)レーチン)

((START))
1

パラメーター ･チェック

(N,姐AXが.実行可能な大きさか?)
1 Bは任意の1つの成分が rllで

I)初糊化,B

A)初州ベク仙 Bの蛇 J ~Uレ プ10, 他はゼ仙 'うものである･
∫

･L P?=;,02コ
==>収束せず.RETURN

l ･

(〟-1n･Ⅰ)･ユニBを解く (CALL CG)
l

< lTERAT>MAX >==ye8==>RETURN
I
NO

I

Xの別格化 Uレープ30,40)

l
B･又のEl弟 Uレープ50)

l

CG淡が収束しない.
(CG掛ま､行列の次元程度の

反牧で収束するはすである.)

璽 ｣

収束していれば､8=X
<収束判定>=-yes-=>RETURN - つまり.B･Ⅹ=1のはず.

l
Xを新たにBとおいて航行
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Appendix.班

ビット祝鞘轍

本文§4に書いた通り､本プログラムの本質は2t･中を､行列対を生成しながらー計算する

という部分にある｡この部分の説明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｡ (ここを読む前に必ヂ§4を熟酸すること)例を

rLANCZSJのDOJレープ､20 (対角成分)､DOJレープ､30 g巨対角成分)にとっ

て､説明することにする｡

I)DOノレープ､20 (対角成分)

SITEl=IPAIR(Ⅰ*2-1)-I

SITt空=IPAIR(Ⅰ)柁 )-1

sitel,site2というのは､相互作用LでいるSITEつまり,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進数の一番

下の桁はObit日と名付けられているからである｡つまり､sitelは,Obit臥 s

ite2はlbit日､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｡

ISl砂 略ITEI

I脚 略ITE～

これにより､ISl,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｡

(中嶋)

IS=ISl+IS2

IS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という教になる｡

(SITEl≠SITE2に注意)

(中嶋)

IBIT=IANDaJSTIa),ISl)+IANDa.ISTla),IS2)

詳しいことl措 くが､IAND (al,2●*n)とやると,alのn-bit日 (n-0,

1,2,-)の億 (0か1)だけがそのまま戎り､後のbitは全てゼロ､という数が与えら

れる｡それ故IBI●Tのとりうる値は､LISTl (∫)の隼によって､0､ISl,IS2,

ISl+IS2 (-IS),の4通りだけである｡

IF(IBIT.En.0.瓜 IBIT.弧 IS)TtfN
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PAFM .5m

ELSE

FAE3R F l.5【氾

ENDIF

今､計算しているのは､対角成分であるから,ハミルトニアン (1)のSiZS,･Zの部分である｡

この値lも i-siteとj-siteのspinが平行か反平行かで決まる｡IBITの債

をみれば､どちらであるか解る｡IBIT-0 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｣をいっしょに音博 してあるからである｡

m U)弓温ぷu)潤

WGHTにはJij･Aijの値が入っているので､これを音傍 すれば､SiZSJZという項の

第J対角要素への寄与が計算できる｡

Ⅱ)DOJレープ､30 8巨対角成分)

SITEl=IPAIR僻托2-1)-1

SITE2=IPAIR(Ⅰ辞2 )-I

ISl=か○略ITEI

IS跳 ITE2

IS=ISl+IS2

IBIT=IAND札ISTl(I),ISl)+IANDC.ISTl(Ⅰ),IS2)

ここまでは､I)DOループ､20と同じである｡

IF(IBIT.弧 0.脱 IBIT.m IS)GOm30

今度は､非対角成分であるから 1/2･(Si'Sl-+Si-SI')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｡I)で述べたように､IBIT-0,or IS の時は､spinが平行な

ので､この時昧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

IEXCtBIEEXKIEEXZaJSTl(Ⅰ),ISl),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-

bit日が逆転した (1⇒0,0⇒1)数が与えられる｡つまり､IEXCHGにはi-si

teとj-siteのspinが逆転した状態を京す2進数が入っていること_になる｡この2

進数が､Si◆S{+Si-Si十を偶 させた後の状態を表わすことになるので､

VO(I)=吋0(I)-VIa.IST2(IEXu ))柵 汀

をやれば､ベクトルVl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はー

I)の時と同じく,ファクタ-2と相投している｡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､ひとつだl滴 りにくいところがあるので､注意し

ておく｡それは､CGのDOノレープ､40の中の rEPERBD-E/FLOAT(IBON

D)｣のところである｡なぜ､IBONDで割るのか?｡もし割らないとすると,〟- (IB

OND)xfn･Ⅰ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､ひとつだけ

述べておく｡お鮒 きの方もあるかもしれないが､このbit淡算はBTESTやIBCHN

Gという組み込み関数を用いればJ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)叫ヒしてくれ

ない｡ (引数が定数だとベクトノ叫ヒする｡)そのうち､コンパイラが鯵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暗点 (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遠くしたいと思われる方は､その辺にご留意損きたい｡
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