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量子スピン系の- ミル トニア ンを数値的に対角化 して固有値 と固有ベク トルを求

めるプログラムTITPACXの改訂版 Ⅶr.2を解説す る.∫-1/2でスピン総数が
25,6個 ぐらいまでならユーザの側で特に工夫 しな くても,任意の格子について基

底状態といくつかの励起状態が手軽に求められる.

1.量子スピン系の数値計算

量子スピン系の基底状態がどんなになっているかは交換相互作用が発見されて以

来の難問であり,強磁性のようなごく自明なものを除いて一般的な解答はない.ま

ず スピンを古典的に扱 うことに して問題を単純化 してみる.例えば,反強磁性体で

はスピンの向きを一つおきに反転させたネール状態が古典的な基底状態になってい

ることはよく知 られている.ところが量子効果が入ると,強磁性状態は相変わらず

正 しい基底状態であり続 けるのに対 してネール状態は良 い固有状態ではな くなる.

特に低次元系では古典的な描像のまわりの量子ゆらぎが大 きくて,摂動論的な扱い

が破綻することが多い.このような系を取 り扱 うのに最 も信頼できるのはベーテ仮

説のような厳密解を与える方法であろうが,適用できる範囲が限られていて例えば

2次元量子系については役に立たない.様々な近似解法 も開発 されているが,それ

ぞれに適用限界があり,また近似の精度が必ず しもコントロールされてないもの も

多い.
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-万,最近の計算機の-ー ドウェアの進歩に伴って,数値計算によって解析的な

計算結果 と相補的あるいはそれ以上の情報が得られるようになって来た.量子スピ

ン系における数値計算は大 きく分けてモンテカルロ法 と対角化法の 2つある.モン

テカルロ法においては,スピンをある意味で実際に熟浴に接 した状態で動かしてみ

て物理量の時間変化を測定 し,時間平均から熟平均 (アンサンブル平均)を推測す

る.対角化法では,まずスピン- ミル トニアンを行列 として数字で書 き下 し,それ

を行列の数値的対角化のテクニックで強引に対角化 して固有値 と固有ベク トルを求

める.2つの方法にはそれぞれ長所 と短所があり場合によって使い分けなければな

らない.

モンテカルロ法の長所は,実行に必要な記憶容量があまり大 きくなく,その結果

かなり大 きな系が取 り扱えることと物理量の時間変化が追えることである.短所 と

しては,特に量子系の場合には量子力学的な変数をどう計算機上で扱える形に焼 き

直すかという問題 と,時間平均のデータから物理量の熟平均値を統計誤差を十分小

さくおさえて求めるためにはかなり長時間の計算が必要になる点が挙げられる.節

者 (量子変数の扱い)については現在ではほぼ確立 した方法があって,それを使 う

限 り個々の問題に応 じて特別な工夫をする必要は原理的にはない.すなわち鈴木に

よって指摘されたように, トロッター公式による古典一量子対応を応用すればよいの

である1).後者の計算時間の問題はもっと深刻で,特に古典的にも自明でない基底

状態を与えるようないわゆるフラス トレーションがある場合には,物理量の測定値

に大 きな桁落ちが起 こって現在の計算機のスピー ドでは意味のあるデータを得るこ

とが事実上不可能になることがよ くある (負符号問題).ところが最近興味をもた

れている問題の多 くはこのようなフラス トレーションを含んでいるのである.

対角化法では,- ミル トニアンの固有値 ･固有ベク トルを直接求めるため統計誤

差の問題 は原種的に起 きない.与えられた系の固有値 ･固有ベク トルが計算機の丸

め誤差の範囲内の任意の精度で求め られる.欠点は大きな系が扱えないことである.

対角化するにはハ ミル トニアンを行列 として表わ したときの行列要素の数値データ

が必要で,まともにそのデータを主記憶に蓄えていると数百メガバイ トという現荏

の計算機の記憶容量はあっという間にあふれてしまう.工夫をこらして行列要素を

蓄えるスペースを削ったとして も,教本のベクトルはどうして も主記憶に入れてお
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かねばならず,S-1/2の場合スピン数が25,6以上になるとこの数本のベク トル

を蓄えることも不可能になる.いろいろなテクニックで記憶容量の節約をはかった

として もスピン数が 30を大きく超える系は扱えない. しか しなが ら問題によって

はスピン数が20や30までのデータからで も熱力学的極限の性質がよく推定できる

場合があり,そのような問題については統計誤差の影響を免れている対角化法は重

要な研究手段 となる.

2.開発の背景

このような背景から数値的対角化による量子 スピン系の研究が盛んに行なわれて

おり,そのためのツールとしての汎用対角化ル-テン群TITPACKの開発が田口と

西森によって 1985年 に行なわれた2).正確に言 うと,私たちが2次元3角格子反

強磁性体の基底状態の研究のために開発 したプログラムをある程度汎用化 して公開

したのである.自分たちが使い方を忘れないようにす るためというかなり不純な動

機でマニュアルを書いて ｢物性研究｣に載せたのだが,予想をはるかに超えて多 く

の方に使用 していただ くことになった.格子形などを指定するパラメータを入力す

るだけで固有値 と固有ベク トルが出てくるいう簡便 さが受けたのであろう.また私

たちのプログラムそのままではなく,自分の問題に応 じて必要部分を書換えて使 っ

ている人 もたくさんいたようである.その意味で,TITPACRは大規模行列の数値

的対角化のテクニックとしてのランチョス法やCG法をプログラム例を通 してこの

分野の研究者に紹介する役割 も果た した.

その後計算機のハー ドウェアが大幅に進歩すると同時にプログラムの機能上不満

足な点 もいくつか出て来たので,状況に応 じて色々と改良を加えながら自分の研究

に使ってきた.その蓄積を一般ユーザの方々にもお知 らせ し量子スピン系の研究環

境をさらに改善す るべ くVer.2として公開することに した.

3.TITPACl(Vcr.2で何が出来るか
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TITPACRVer.2はスピンの大きさが1/2の- ミル トニアン

H--2∑J.･,I(S.PS,T+S.yS,y+Ai,･S.'S,f)･
くり>

(1)

を数値的に対角化 し,基底状態 といくつかの励起 レベルを求めるものである.(1)

の形の- ミル トニアンであればどんな系であって も計算機の記憶容量 と計算時間が

許す限 り固有値 ･固有ベク トルを自動的に計算 して返す.詳細な使い方は ｢操作説

明書｣に譲るとして,どのような大きさの問題がどの程度の計算時間で求まるのか

のおよその感 じを述べてみよう.

例えば 1次元反強磁性的-イゼンベルクモデルの基底エネルギーがほしい場合

にはスピン数 nが26で行列次元は約 1千万,必要な記憶容量は約 200MBである

(｢操作説明書｣1.6節参照).200MBという数字は3,4年前なら絶望的な値だった

が,今では東大や京大などの共同利用計算機センターでは実記憶 として一般ユーザ

が使えるレベルになっている.計算時間は東大のS-820/80で883秒つまり約 15分,

一番関心のある利用負担金で言えば約5000円ということになる. これが高いか安

いかは人によって考え方が違 うだろうが,少なくとも頭は使わなくても金 さえ払え

ば固有値 ･固有ベク トルを求められるという選択肢が出来たのである.言ってみれ

ば,TITPACRVer.2は上の入口からハ ミル トニアンと手数料を入れたら,下の出

口から固有値 ･固有ベクトルが出てくる自動販売機のようなものである｡ もっと小

さな系で良ければ話ははるかに楽で,例えばn-16程度だとちょっとしたワーク

ステーションの守備範囲に入 って しまう. もちろん nが同 じでも格子形などによっ

て上に述べた数字は変化するが,オーダーとしてはこんなものだと考えていただき

たい.

次に,ユーザとしてどの程度の手間をかければTITPACKVer.2を使えるかとい

う問に対 しては,付属のサンプルプログラムで問題に応 じて数 ヶ所を書換えれば良

いというのが一般的な回答である.つまり,自分の扱いたい系の大きさ,それに応 じ

た行列の次元,格子形,固有値だけでいいのか固有ベク トルまでほしいのかなどの

条件を適当なサ ンプルプログラムに入れてメインプログラムとし,後はTITPACK

Ver.2の本体 とリンクして走 らせるのである.これが面倒だと感 じる方は他の方

法で研究することをお薦めする.(もし数 ヶ月間一切の雑用から開放 してもらえるな

ら, メインプログラムを対話的に自動生成するツールを作成 したいとも思 う.)
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現在の計算機の持っている能力をぎりぎりまで引き出たいという人は,自分の問

題に合わせてプログラムの適切な書換え (例えば系の対称性を用いた行列次元の縮

約など)をする必要がある.TITPACKVer.2はあくまで汎用の対角化ルーチン群

であり,扱 う系に応 じた徹底的な最適化は個々のユーザの問題 と考えている.ただ

しそうい う書換えをするにして も,TITPACKVer.2のコーディングをベースに

すれば開発の手間が大幅に縮小 されるであろう.

4.アルゴリズムと移植性

TITPACXVcr.2における基本的な対角化アルゴリズムはランチョス法である.

｢操作説明書｣のAppendixBや参考文献に説明があるのでここでは詳細は省略す

るが,大規模な行列の基底状態とその上の数個の励起状態を効率良 く求めるのに適

した方法である.固有値についてはランチョス法で十分な精度で求まるが,固有ベ

ク トルは必ず しも精度が上がらない3).固有ベク トルが特に高い精度ではしいとき

には逆反復法 とCG法を組み合わせるとよい.ランチョス法で直接計算するよりも

時間がかかり記憶容量 も食 うが,確実に高い精度で結果が得 られる.

あまり大 きくない行列で行列要素が全て主記憶に入るときにはランチョス法よ

りもっと普通のハウスホルダー法を使 う く小規模行列用ルーチン群).-ウスホル

ダー法の対角化ルーチンはどの計算センターにもライブラリとして用意されている

が,計算機 システムが違 うとライブラリ名,呼び出し方が違 ってきてその部分をい

ちいち書換えなければならず,またワークステーションなどでははじめからライブ

ラリがない状況 も考えられるので,TITPACKVcr.2では全ての処理をライブラ

リを呼び出さずに行なえるよう-ウスホルダ-法とそれに開通 したルーチンを付け

加えた. この部分は森正武者 ｢FORTRAN77数値計算プログラミング｣(岩波書

店)に多 くを負っている.転載をお許 しくださったことについて改めて感謝 したい.

従ってTITPACKVcr.2は基本的にはFORTRANコンパイラがあればそれだけ

で走るはずであるが,FORTRAN77の規約から唯一はずれている点は2っの整数

の2進表現での対応するビットどうしの論理演算IAND,IEORを使っている部分

である.今 日ではほとんど全ての大型計算機のFORTRANコンパイラでこれらの
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関数がサポー トされているのでまず問題はないとは思 うが,関数の名前が少 し違 っ

た りするかも知れないので注意が必要である.またこれ ら整数の論理演算は,PC

やワークステーシぎン上のFORTRANではサポー トされてないことがある.この

場合には,自分でアセンブラやCなどで ビット論理演算のサブルーチンを書かない

限 りTITPACKVer.2は走 らない.

TITPACRVcr.2は32ビットの国産ス-パーコンピュータを念頭においてコー

ディングをしているので,16ビットマシンだとスピン数が16を超えると意味のあ

る結果が得 られなくなる.64ビットマシンではこの点は何の問題 もないが,64ビッ

トスーパーコンなどで走 らせてどの程度ベク トル化という観点から効率が上がるか

は経験がないので分か らない.

Ver.1か らの改良点 としては-ウスホルダー関連のルーチンを付けたことに加

えて,記憶容量を節約するための新たなコーディング上のテクニックを使ったこと

(｢操作説明書｣第4節)と,0でない行列要素を記憶 した上でランチョス法を実行

する ｢中規模用ルーチン群｣を用意 したことである.もし0でない行列要素がすべ

て主記憶に蓄えられるならば,中規模用ルーチン群を使うことによって計算時間が

大幅に短縮 される.

5.おわりに

数値計算のためにFORTRANプログラムを普 くという作業は誰でもやっている

が,そのプログラムを見やすい形に整理 してマニュアルを執筆 し他人に使ってもらう

と発想をする人は物性理論の分野ではほとん ど見かけない.そのためにすでに他人

が効率良いプログラムを持っているときにも,改めて自分でアルゴリズムの勉強か

らはじめて少な くとも数 ヶ月間をかなり非生産的な作業に費やさねはならなくなる.

すべて自分で書いたプログラムは確かに安心ではあるが,研究の能率 という大局的

な見地か らすると無駄な部分がかなりある.例えば,メーカー提供のFORTRAN

コンパイラはどの程度自分のプログラムをきちん と最適化 して くれるのか今一つ安

心できないので,自分でコンパイラも書 くなどという人がいるだろうか.他人の仕

事の成果をパー ツとして使用 して能率を上げるということは重要である.ぜひ多 く
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の方々が自分の研究用のプログラムを見やすい形に整理 して公開 し,他人にも使っ

てもらうという作業に参加してほしい.確かに多少手間はかかるが,かけた手間以

上のものが業界全体にもまた自分の研究にも返ってくるというのがこれまでに得た

実感である.プログラムを他人のために宅備したりするより研究自体のほうがはる

かに面白いし意味があると考えている人は,例えば私が時々やっているように,客

観的に見て自分はそれほどの大研究をしているのかと折に触れて自省 してみるのも

一案ではないだろうか.

TITPACKVer.2をそのままあるいは改変 して使用 して得 られた成果を発表す

るときには著作者名とプログラム名を明記 して下さるようお願いする.これは,多

数の優れたアプリケーションソフ トを育成するという上述の観点からも重要である.

有用なアプリケーションソフ トにはオリジナルな論文と同じように正当なクレディッ

トを与えなければ誰も無償のプログラムの公開などしなくなる.Ver.1を発表 した

ときにはこの点は自明だと思いあえて強調 しなかったのだが,必ず しもわかってい

ただけてないようなので今回は明記 しておくことにした.

ソースプログラムを含んだ ｢操作説明書｣(日本語版と英語版)を多少部数に余裕

もって作成 したので必要な方は西森まで遠慮なくご連絡いただきたい.(〒152東

京都目黒区大岡山2-12-1東京工業大学 理学部 物理学科.TEIJ03-3726-1111内線

2488)最後にVer.1の共同開発者田口善弘氏に改めて感謝する.

文献

1)M･Suzuki,ed･:quaniumMonieCartoMethods2.nEqu2'tibriumandNonegui-
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まえが さ

このマニュアルはS-1/2の圭子 ス ピン系のハ ミル トニアンを数値的 に対角化す るた

めのプログラムパ ッケー ジTITPACKのVer.2の解説である.1985年 に発表 したVer.

1は多 くの人 によって量子スピン系の研究 に使われてきたが,その後のハー ドウェアの進

歩 や新 しいアルゴリズムの導入をふ まえて, このたび大幅な書換えを行 い機能の向上を

実現 した.Vcr.2の開発の指針 としては,単 により速 く,よ り少ない記憶容量で走 るよ

うにというだけでな く, ワー クステー ション等による分散処理の進展 にも対応するべ く,

異機種間の移植性を高めることに も留意 した.そのために,プログラム内で大型計算機

セ ンターの ライブラリ- ･プログラムを呼び出すことをやめ,必要な処理 はすべて本パ ty

ケー ジ内で行 な うようにした.TITPACKVer.2の活用によって量子 ス ピン系の性質の

解明が一層進む ことを願 っている.

Ver.2の開発 に当たっては,Vcr.1の発表以来た くさんの人々か ら寄せ られた有益な

助言が役に立 った.特に,小形正男舟 (東大物性研),松下操氏 (千葉大理,現 CSR総合

研究所),それにVer･1の共同開発者の田口尊弘氏 (東工大理)に感謝す る. また,参考

文献2のプ ログラムを部分的に使用す ることを許 して下 さった森正武氏 (東大工)と岩波

書店 にもお礼 を申 し上げる.

なおTITPACKVer.2の著作権 は筆者 に属す る.学術研究上 の目的で コピー し,個人

的に使用す ることについては特に制限はない.ただ しTITPACKVcr.2をそのままある

いは改変 して使用す ることによって得 られた成果を発表する際には,著作者名 とプログラ

ム名を明記 して下 さるよ うお願いす る｡

1991年 3月

西森秀稔
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§1.概説

TITPACKVer.2は,次のハ ミル トニアンで表されるS-1/2の系の基底状態およびそ
の上の3つの励起状態を,数値的対角化の方法で有限の大 きさの系について求めるプロ

グラムである.

H--2∑ Ji,I(S,PS,T+S.rS,y+△･･,･S.fS,f)･ (1)

くi,)->

縮退がある場合にはそれ も含めて数えて,低い順に4つの固有値 と固有ベク トルが求め

られる.格子の形や相互作用の レンジ等は,Ji}･を適当に与えることによって任意 に設定
できる.系の並進対称性や点群の対称性などによる行列の締約は行っていない.これは,

ランダム系を含むあらゆる閉局に対応できるだけの汎用性を持たせるためである. した

がって,個々のユーザが抱えている問題の特性を利用 して現在の計算機の能力をぎりぎり

まで引き出した計算をしたいと望むならば,自らプログラムを組む必要がある.その場合

で も本プログラム･パ ッケージに盛 り込まれたさまざまな工夫は役に立つことがあるかと

思 う.

各サブルーチンはSiot81が正または0の一定の値をとる部分空間で(1)式のハ ミル トニ
アンを対角化 し,固有値,固有ベク トルを求める.

TITPACXVer.2はFORTRAN77の標準仕様に従って書かれてある｡ただ し,2つの

整数i,j(いずれも4バイ ト)の ビットF'との論理積 と排他的論理和を取った結果を返す関

数IAND(i,j),IEOR(i,j)を使用 しているので,これらがサポー トされてない処理系では

走 らない.また, これ らが別の表現 (例えばXORなど)を取 る場合にはその部分を書換
えないといけない.

1.1TITPACKⅥT.2に含まれるサブルーチンとそれぞれの機能

大規模行列用 (行列要素を求めなが ら対角化する)

サブルーチン名 およその機能

lmcl Lanczos法による固有値の計算

lmcVl L.anczos法による固有ベク トルの計算.
imVl 逆反復法による固有ベク トルの計算

中規模行列用 (0でない行列要素をあらか じめ求めてから対角化する)
サブルーチン名 およその機能

elm2 行列要素の計算

hc2 Lanczos法による固有値の計算
lncV2 Lanczos法による固有ベク トルの計算
inV2 逆反復法による固有ベク トルの計算
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小規模行列用 (すべての行列要素をあらか じめ求めてから対角化する)

サブルーチン名 およその機能

elm3 行列要素の計算

di且g IIouseholder法 と逆反復法による固有値,固有ベク トルの計算

以上 3つに共通 して使われるもの

サブルーチン名 およその機能

S スピン配列の生成

XCOrr pSc,Syの2点相関関数の計算
2;COrr Szの2点相関関数の計算

以上の各ルーチン内で呼び出されている下位ルーチン(ユーザは通常意識 しなくてよい)

サブルーチン名 およその機能

lnc12; Lanc21OS法 による対角化の実行 (固有値)
lncV12; Lanczos法 による対角化の実行 (固有ベク トル)
mltply 行列,ベク トルの積和
inV12; 逆反復法の実行

cgl CG法による連立方程式の解

lnc22; LancEOS法 による対角化の実行 (固有値)
lncv22; Lanczos法 による対角化の実行 (固有ベク トル)-
inV22; 逆反復法の実行

cg2 CG法による連立方程式の解
hshldr ⅡOuseholder法による3垂対角化
Vec3■ 逆反復法 とLU分解にネる固有ベク トルの計算
datack サイ トヂ-タのニラ-チェック

bisec バイセクション法による3重対角行列の固有値
Vec12 逆反復法 とLU分解による3重対角行列の固有ベク トルの計算

1.3節以降で,これらのルーチン群が互いにどのように関連 しあって全体の処理が行な

われるかを図示する.
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1.2ルーチン群の選択

大規模用,中規模用,小規模用のルーチン群を問題に応 じてどう使い分けたら良いかの

基準を示す.一般的に言うと,行列次元がおよそ100次元以下では小規模用にする.そ
れ以上では,主記憶に0でない行列要素の情報が蓄えられる限りは中規模用が計算速度

の点で大規模用にまさる.中規模用のルーチンで必要な記憶容量は下図にあるように,

およそ

(idim*ibond*1.5*8)/10242 (MB)

である.idimは行列次元で,次のようにして求まる.スピン数nとS2otaJが与えられた
とする.上向きスピンの数をiu,下向きをidとするとiu+id-n,(iu-id)/2-S2otal,こ

れよりiu-n/2-S!otalとなり,行列次元はnからiuを選ぶ組み合わせの数idim-｡Ciuと
計算される.ibondは0でないボンド(Ji)･)の数を表わす.
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1.3大規模行列における処理の流れ

はユーザが直接使うルーチン

⊂ = 〕は内部での処理のルーチン
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1.4中規模行列における処理の流れ

はユーザが直接使うルーチン

⊂=コ は内部での処理のルづ ン
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1.5小規模行列における処理の流れ

はユーザが直接使うルーチン

⊂ :コ は内部での処理のルーチン
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1.6ベンチマークテス ト

それぞれのルーチ ン群で必要な記憶容量 と,HITACS-820/80,FACOM VP-2600,

ⅡITACM-880/310,およびNECEWS-4800/220でのCPUtimeの一覧表を掲げる･
調べた系は,1次元反強磁性-イゼンベルク模型で,最近接格子間にのみ相互作用があ

るものである.S王ot&1-0の空間で基底固有値を含む4つの固有値 と基底固有ベク トル
を,初期条件 ivをidim/3に取って求めた(idimは行列の次元,また ivの詳 しい意味に

ついては2.1節のInclの項を参照).いずれ もコンパイラによる最適化は最大限行 って

いる.S-820/80とM1880/310の比較か らわかるように,中規模用ルーチンは大規模用
ルーチンに比べてベク トルプロセッサをより効率的に利用 している.

他の系(2次元系など)の計算で必要な記憶容量は,大ざっばに言って大規模用ルーチン
ではidimのみに比例するが,中規模用ルーチンではidim とボンド数 ibondの積に比例
し,小規模用ルーチンではidimの2乗に比例する.CPUtimeについては,大規模用,
中規模用ルーチンではidim とibondの横に比例 し,小規模用ルーチンではidimの3乗
に比例する.

凡例

Ⅰ :大規模行列用ルーチンlnclを使って固有値のみを求める場合
ⅠⅠ
ⅠⅠⅠ
ⅠⅤ
ⅠvJ

中規模行列用ルーチンlnc2 〝
小溝模行列用ルーチンdiag
大規模行列用ルーチンlncl
大規模行列用ルーチンlncl

ⅠIv:中規模行列用ルーチンlnc2
ⅠⅠvJ:中規模行列用ルーチンInc2
ⅠⅠⅠⅤ:小規模行列用ルーチンdiag

〟

とlncvl使 って固有値 ｡固有ベク トルを求める場合
とinvl 〝
とhcv2 "
とinv2 "

〝

必要な記憶容量｢単位 MB;1MB以下は-,1GB以上は*l
n idim(行列次元) Ⅰ ⅠⅠ ⅠⅠⅠ ⅠⅤ ⅠⅤ′ ⅠⅠⅤ ⅠⅠVf ⅠⅠⅠⅤ
8 70
12 924 - 6.6 6.6
16 12870 2.7 * 2.8 3.0 *
20 184756 3.5 48 * 4.9 7.8 49 51 *
24 2704156 52 701 * 72 113 836 877 *

S-820/80上でのCPUtime【秒1
【1秒以下は-,記憶容量制限のため実行不可能な ものは*】
n SZ Ⅰ ⅠⅠ ⅠⅠⅠ ⅠⅤ ⅠⅤ/ ⅠⅠⅤ ⅠⅠⅤ′ ⅠⅠⅠⅤ
8 -
12 - 2 2
16 - * 1 *
20 5 10 1 * 20 38 2 4 *
24 80 225 * * 448 839 .* * *
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VP-2600上でのCPUtime【秒】

【1秒以下は-,記憶容量制限のため実行不可能なものは*】
a S2; Ⅰ ⅠⅠ ⅠⅠⅠ ⅠⅤ ⅠⅤ/ ⅠⅠⅤ ⅠⅠVf ⅠⅠⅠⅤ
8 -
12 - 2 2
16 - * 1 *
20 6 8 2 * 15 27 3 5 *

班-880/310上でのCPUtime【秒】
【1秒以下は-,記憶客土制限のため実行不可能なものは*】

n SZ Ⅰ ⅠⅠ.ーⅠⅠⅠ ⅠⅤ ⅠⅤ′ ⅠⅠⅤ ⅠⅠⅤ′ ⅠⅠⅠⅤ
8 -
12 - - 48 48
16 1 5 2 * 11 21 4 11 *

EWS-4800/220上でのCPUtime【秒】

【1秒以下は-,記憶容量制限のため実行不可能なものは*】
n SZ Ⅰ ⅠⅠ ⅠⅠⅠ ⅠⅤ ⅠⅤ/ ⅠⅠⅤ ⅠⅠⅤ/ ⅠⅠⅠⅤ
8 -
12 - 1 1 816 2 4 2 3_ 816
16 5 ,34 21 * 68 128 41 95 *
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§2.使用法

それぞれの行列規模のサブルーチンの使用例を示 し,使用法を説明する.

2.1大規模行列

大きな系に対 して,行列要素を計算 しなが らLanczos法を使って3重対角化する.3童

対角化された行列の固有値はバイセクション法で求める.固有ベク トルは,固有値を求め

た後 もう一度 Lanczos法のプロセスを繰 り返 して求めるか,あるいは逆反復法で計算す

る.逆反復法を使 う場合には,逆反復の各ステップはCG法で実行する(AppendixB参
周上
本節のルーチン群においては行列要素を格納する必要がなく,その分だけ記憶容量は少

なくて済む.固有値のみの場合には空間次元の長さを持つベクトル2.5本,固有ベクトル

をnvec本求めたいなら(2.5+nvec)×空間次元の記憶領域が必要である.本ルーチン群の

短所としては行列要素を作る作業のため,次節の中規模用のルーチンに比べて処理速度が

落ちる点が挙げられよう.速度と記憶容量についての詳 しいデータは1.6節に掲げてある.

使用例 (固有値 4つと基底固有ベク トルを求め,精度チェックをし,相関関数を計算する)

c H - = 約 - 日 * Sampleprogram #1 日 = H H H H H 書
C Elgenvaluesandanelgenveetor/lmel,lncvI
c Precision checkandcorrelation functions
C * * 書 +,● * * * + + + 廿 * + + *++ + + + + + + + 甘 ● ● + + * + + + 書 ● ● 甘 * * + + * * + * *

parameter (n=16,1dlm=12870,lbond三m)
lmplicltreal●8 (a-h.0-Z)
dimenslonE(4)
dlmenslon llstl(idlm),11st2(2,0:2- 15)
dimensionbondwt(lbond),lpalr(2.ibond),zrtio(ibond)
dlmenslonnpalr(2)
dlmenslonwk(ldlm.2)
dlmenSlonx(ldlm)

e
databondwt/lbondト1.OdO/
data zrtio/ibond.1.OdO/
data lpalr/1,2,2,3, 3,4, 4,5, 5,6, 6,7, 7,8,8.9,
9,10,10,ll,ll,12,12,13,13,14,14,15,15,16,16,1/

nvee=1
1v=1dlm/3
Calls2:(n,ldlm,0.OdO,llstl,llst2)

c
c+ + + Eigenvalues
calllncl(n,idim,ipair,bondwt,zrtio,lbond,

nvec,lv,E,ltr,wk,ldlm,llstl,11st2)
prlnt100,e.1tr

100 format(/-【Elgenval.ues】 '/2X,4f14.8
& /'lZteratlonnunber]'/18)
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C + + + Ground-state elgenvector
calllncv1-(n,idim,ipair,bondwt,zrtio,lbond,
& nvec,1V,x,ltr,wk.idlm,llstl,11st2)

C-Youmayalternatlvelyuselnvl/Note:dlmenslonwk(ldlm,4)I
c call invl(n,idim,lpair,bondwt,zrtlo,ibond,
C & E(1),iv,x,wk,1dlm,llstl,11st2)
C一一一---一一一一-一一一一一-一一一一1-----------一一一一一一--一一一1---------I-------I
print t,'【Elgenvectorcomponents (Selected)】-
print120,(x(3),j=13,idim,idim/20)

120 format(4d18.9)
c
c* + + Precision check andcorrelationfunctions
callcheckl(n,ldlm,ipalr,bondwt,zrtlo,1bond,
& x,wk,Hexpec,llstl,1ist2)
npalr(1)=1
npalr(2);2
callxcorr(n.1dlm,npalr,1,X,sxx,llstl,11st2)
ca11zcorr(n,ldlm,npalr,1,x,sz2;.llstl)
prlnt130.sxx,82iZ

130 format(/'【Nearestneighborcorrelation funetlons】ソ
& - sxx :I.d18.10,㌧ S2;Z :I,d18.10)
end

=====さ三三三言==三三ゴ三三三==妄RESULT l≡-=============芸==--===

【Elgenvalues】
-14.28459272 -13.74421336 -13.39309484 -13.04681410
【工teratlonnumber1
50

【ElgenvectorComponents (selected)】
0.343792928D-05 0.125778312D-01 0.892952949D-04
-0.341393531D-02
-0.121707616D-02
0.266317018D-02
0.578613958D -02

0.717748830D-04 -0.346965348D-02
-0.341393530D-02 0.338263590Ⅰ)-07
-0.431510412D-03 0.392280336D-02
0.448821353D-02 0.316356482D-06

工nformatlon from cbeckl
<x*H*x>=-1.4284592TD+01
H●Ⅹ(∫)/冗(J) り=mln(ldlm/3,13),idlm,max(1,ldlm/20))
-0.142845090D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02

-0.14284亭927D+02
-0.142845927D+02

-0.142845927D+02 -0.142845925D+02
-0.142845924D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142825155D十02
-0.142845932D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142844308D+02

【Nearestneighborcorrelation funetlons】
sxx :-0.1487978408D+00. S2;Z .'-0.1487978407D+00
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【1】スピン配列の生成

cansz

[横喝
スピン数n,S!ot81-szvalで決定 される空間上の許 されるすべてのスピン配列を求める.
スピン配列に番号を付け,その番号からスピン配列を与える表 (listl)と,スピン配列か
ら番号を与える表 (list2)を作る.すべての規模の行列の計算に共通に使われるルーチン
である.すべてのルーチンに先立 って実行 されなければならない.

【引数1

孤:(入力;整数)

スピン数.

idim:(入力;整数)

nとszvalで決定 される空間の次元 (_>3).上向きスピンの数をiu,下向きをidとす
るとiu+id-n,(iu-id)/2-szval,これよりiu-n/2-szvalとなり,行列次元はnから
iuを選ぶ組み合わせの数idim-nCiuと計算 される.例えば,n-20,szva1-0.OdOだと,
szvalが 0になるには上向きスピンの数が 10だから,idimは20個のサイ トから上向

きスピンを置 くサイ トを10個選ぶ組み合わせの数 20C10-184756である.

S2;Val:(入力;8バイ ト実数)

S!otdの値.0.OdO以上でなければならない.負のSBotdの空間は,等価な正の空間に
直 して扱 うこと.例えば,S!ota1--1.OdOはSBota1-1.OdOの空間と同 じ固有値を持
ち,固有ベク トルは上向きスピンとした向きスピンを入れ替えれば同 じになる.

listl(idim):(出力;整数)

上向きスピンを 1,下向きスピンを0としたときlistl(j)には今考えている空間内の
j番目のス ピン配置が 10進整数で入る.例えば,A-4,szva1-0.OdOのときは上向き
スピン(1で表わす)も下向きスピン(0)も共 に2個ずつだか ら,idim-4C2-6で,
listl(1)-(0011)2進-3,listl(2)-(0101)2進 -5,･･･,listl(6)-(1100)2進-12となる.

list2(2,0;2**15):(出力;整数)

listlの逆の表を与える.すなわち,10進整数iで表わされるスピン配置が今考えている空

間内でj番目のものだとすると,j-list2(1,ia)+list2(2,ib)の関係がある.ただし,iaは
整数iの下位のビットを切り出したもの【k-2**((n+1)/2)としてia-IAND(i,k-1)】,
ibは同 じく上位のビット【ib-IAND(i,IEOR(2**n-1,k-1))/k】である.

これは小形 とLinの2次元サーチ法であり(4.2節参周),上位,下位の2つに分けて
扱 うことによって必要な配列次元が大幅に縮小 されている.

【使用上の注意】

listl,list2は以後の対角化ル-チンにそのまま渡 されなければならない.szにおいては
スピン配列を次々に生成 してidim,n,szvalとの整合性を調べているので,ベク トル化率
が低い･それゆえ,同13n,szval,idimを持つ系をたくさん対角化 したいときには,listl,
list2を一度作 って外部ファイルに蓄え,読み込んで使用する方が速い.ただ し,Ⅰ/0処
理が遅いワークステーションなどでは必ず しもこの限りでない.
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[2】Lanczos法による固有値の計算

Calllncl(A,idim,ipair,bondwt,2;rtio,ibond,
nvec,iv,E,itr,wk,ideclr,listl,list2)

[裁咽
- ミル トニアンとスピン配置を与えて,基底状態を含む4個の固有値を求める.必要に
応 じて固有ベクトルを求める準備 もする.

【引数】
孤:(入力;整数)

スピン数.

idim:(入力;整数)

空間次元.

ipair(ibond*2):(入力;整数)

格子の構造.ibond個のボンドの両側のサイ トの番号を 1か らnまでの数のibond*2
個の組七 して与える.例えば,図のような系の場合,data文で

dataibond/1,2,2,3,3,4,4,1,1,3,2,4/
とすればよい.

≡
bondwt(ibomd):(入力;8バイ ト実数)

各ボンドの交換相互作用.ipairで決められたボンドの順に与える.例えば,上の例で

J12--1,J23--1.5,J34-0.3,J41--0.6,J13-0,J24-1ならば

databondwt/-1･OdO,-1･5dO,0･3d0,-0･6dO,0･OdO,1.OdO/

とする.ipairで与えたボンドの結合のデータの順番と一致する順に並べること.例え
ば上のda.ta文を

databondwt/-1･OdO,-1･5dO,0･3d0,-0･6dO,1･OdO,0･OdO/

とすると,JIB-1,J24-0という意味になる.

2;rtio(ibo.nd):(入力;8バイ ト実数)

Z軸方向の異方性Ai}･.ipairで与えたボンドの結合のデータの順番と一致する順に並
べる.

ibomd:(入力;整数)

ボンドの総数.

nvec:(入力;整数)

あとで求める固有ベクトルの数.0(固有ベクトル不要)から4の範囲でなければなら
ない.lnclではlncvlで固有ベク トルを求めるための準備データをルーチン内部で定

義 したcommonblock/vecdat/に書き込むため,lncvlで固有ベクトルを求める際には,
必ずその前にnvecに0でない値を与えてlnclを実行 しておかなくてはならない.
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iv:(人力;整数)

Lanczos法の初期ベク トルで1.OdOと置 く成分の番号.1とidimの間の数.lnclでは,
初期ベク トルとしてlistlで与えられるスピン配列のうちiv番目の成分が1.OdOでその
他の成分は0.OdOというものを選んでいる.番号の付け方はszルーチンで説明した通
りのものである.ほとんどの場合,ivとしてどのような値を与えても正 しい固有値に

ほぼ一定の反復回数 (引数itrに返ってくる)で収束する.ただし,iv-1や iv-idimな
どは上向きスピンの配置が片寄った特殊なスピン配列なので,これらを初期条件 とす

るとうまく収束 しないことがある.1とidimの中間の値を適当に選ぶと良い.下記の
使用上の注意 も参照のこと.

E(4):(出力;8バイ ト実数)

基底状態を含めて4つの固有値が与えられる.有効数字はE(1)(基底エネルギ-)と

E(2)(第 1励起エネルギーあるいは縮退があるときには基底エネルギー)については通
常 10桁程度はある.E(3),E(4)については系に依存するので,必要 に応 じてcheckl
ルーチンで確認すると良い.E(1),E(2)の詳細な信頼性をテス トする場合 も同様.

itv:(出力;整数)

Lanczos法の収束に要 したステップ数.25以上 5刻みで与えられる.

wk(ideclr,2):(作業領域;8バイ ト実数)

ideclr:(人力;整数)

作業領域の整合寸法.ideclr≧idimを満たす必要がある.

listl(idim):(人力;整数)
szルーチンで求めたスピン配列.

list2(2,0:2**15):(入力;整数)
S2;ルーチンで求めたスピン配列.

【使用上の注意】

収束のチェックは25ステップ目からはじめて5ステップごとに行ない,E(2)が10-13の
相対精度で収束 したときに処理を終了している.Lanczos法の特性 として,基底エネル

ギーE(1)は初期ベク トルが基底ベクトルに厳密に直交 してない限り安定 して求まるが,
E(2)以上は丸め誤差の影響によって縮退のない場合でも見かけ上の縮退 (E(2)とE(3)
が同13結果で返って くるなど)を生ずることがある.収束の判定をE(2)で行なっている
のは,E(3)あるいはE(4)にある程度以上の精度を要求 して収束判定すると反復数が増
し,丸め誤差の影響で見かけの縮退が生 じ信頼性が損なわれる場合があるためである.

したがって,E(3),E(4)の値を使用するときにはchecklルーチンで精度を確認すること

を薦める･E(1)とE(2)については見かけの縮退が生 じる例はまれである.E(1)-E(2)
となったときにはほとんど確実に其の縮退があるが,さらにそれを確認するには別の初

期ベクトル(つまり別のiv)でlnclを実行 し比較するとよい. さらに,固有ベク トルも
複数の初期ベク トルから求めて直交化ルーチ ンorthgで縮退度を確認するという手 も考
えられる.なお,E(1)とE(2)が違 う値でも基底状態に縮退がある場合 もあるので注意
が必要である.AppendixDのsamplelOを参周.
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[31Lanczos法による固有ベク トルの計算

Calllncvl(A,idim,ipair,bondwt,2;rtio,ibond,

[機能】
Lanczos法によって固有ベク トルを求める.あらかじめlnclルーチンがnvec≠0で実行
され,固有ベク トルの計算に必要なデータが内部で定義されたcommonblock/vecdat/
に書き込まれている必要がある.

【引数】
Ⅹを除いてはInclと同じ.ただし,nvec,iv,itrは直前に実行されたlnclでの値と同じ
でなければならない.すなわち,lnclとlncvlの間でこれらの変数を操作 してはならな

い.また当然ながら,系を設定する変数n,idim,ipair,bondwt,zrtio,ibondもlnclと
同 じでないといけない.

x(ideclr,nvec):(出力;8バイ ト実数)

nvec(1≦nvec≦4)本の固有ベク トル.E(1)に対するものがⅩ(1,1)か′らⅩ(idim,1)
まで,E(2)に対 してはⅩ(1,2)からⅩ(idim,2)までという具合に返される.xの各要素
の値の意味は,例えば基底波動関数については,スピン配列listl(1)の振幅がⅩ(1,1),
スピン配列listl(2)の振幅がⅩ(2,1)などとなっている.szルーチンのlistlの項での
例で言えば,

転 .und-Ⅹ(1,1)×(0011)2進+Ⅹ(2,1)×(0101)2進-

である.励起状態についても同様.各波動関数は1に規格化されている.

【使用上の注意】

精度については,lnclでの固有値に対するものと類似の注意が必要である.基底波動関

敬(Ⅹ(1,1)からⅩ(idim,1)の値)は通常6桁程度以上の精度が期待できるが,励起波動
関数の精度は高 くない.精度の確認にはchecklを用いる.特に高精度の波動関数が必
要な場合にはinvlルーチンを使 う方がよい.

一般に物理量は適当な行列の波動関数での期待値であり,その精度は波動関数自体より

も高いことが多い.つまり,波動関数に存在する誤差が期待値を取 る際にある程度打ち

消されるのである.エネルギーについてはこの傾向が顕著で,- ミル トニアンの期待値

をchecklで求めると波動関数の精度を大きく上回る結果が得られるのが普通である.こ

れは波動関数の2次形式 (iHQ)が車-Qeigen8tateで極値を取 り,誤差に対 して安定であ
るからである.その他の物理量についても波動関数の程度以上の精度が得 られることが

めずらしくない.
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【41逆反復法による固有ベク トルの計算

Callinvl(A,idュm,ipair,bondwt,2;rtio,ibond,

E磯喝
与えられた固有値の近似値に対 して逆反復法によって固有ベクトルを求める.逆反復の

各ステップはCG法で実行する.lncvlと違い,複数のベク トルを同時に計算すること

はできず,ただひとつの固有値Eigに相当する固有ベク トルが返 される.lncvlと違い,
他の方法で固有値 (近似値)がわかっていれば,事前にlnclを実行 して内部変数の準備
をする必要はない.

【引数】
E主g,iv,Ⅹ,wk以外の引数はlncvlと同 じ.

E主g:(入力;8バイ ト実数)

固有値.この固有値に対する固有ベク トルが求められる.Eigは基底固有値,第 1励起
固有値等何でもよく,lnclで求まるものに限定されない.任意の固有値に対する固有
状態が計算できる.与える固有値の精度が良いはど逆反復法の収束は速い.

iv:(入力;整数)

逆反復の初期ベク トル.lnclでのivの説明を参照.lncvlと違い,lnclと同じivを与
える必要はない.

x(idim):(出力;8バイ ト実数)

固有ベク トル･lncvlと同じ並べ方で固有ベク トルの振略がⅩ(1)か らⅩ(idim)までに
入 る.

wk(ideclr,4):(作業領域;8バイ ト実数)

[使用上の注意】
invlで得 られた固有ベク トルは通常lncvlで計算されたものより数桁以上高い精度を持
つ.典型的には8ないし10桁程度の有効数字がある.checklで確認すると良い.lncvl

と比較 しての短所は,処理速度が数倍遅いこと(1.6節の例を参照),必要な作業領域が
大 きいこと(lncvlではwk(ideclr,2)だったものがwk(ideclr,4)になっている),また
一度に1本のベクトルしか得 られないことが挙げられる.必要に応 じてlncvlとinvlを
使い分けると良い.
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【5】固有値,固有ベク トルの精度チェック

C申l申eckl(A,idim,ip_airJIondwt,2;rtio,ibond,羊,_▼?_Hexpec,li早生,_list2L

l'8億】
固有ベクトルⅩを与えて,それにハ ミル トニアンを掛けた結果をVに返す.またⅩでの

ハ ミル トニアンの期待値をHexpecに返す.さらに,Hexpecを印字 し,ⅤとⅩの対応す
る成分の比 V(i)/ⅩG)もj-min(idim/3,13)からidimまでmax(1,idim/20)の間隔で印
字する.この比はⅩが正 しい固有ベク トルならば固有値になるはずであり,逆にこの比

の固有値との一致の度合いを見ることによって固有ベクトルの精度を確かめられる.

【引数】
Ⅹ,V,Hexpec以外はlnclと同 じ.

x(idim):(入力;8バイ ト実数)
精度を調べる規格化 された固有ベク トル.

Ⅴ(idim):(出力;8バイ ト実数)

入力ベク トルⅩにハ ミル トニアンを掛けて得られるベク トル.

Hexpec:(出力;8バイ ト実数)

人力ベク トルXによるハ ミル トニアンの期待値.

【使用上の注意】
･lnclで求めた固有値 とHexpecの比較によって固有値の精度がわかる.【3】で述べたよ
うにHexpecのほうがlnclの与える値より精度が高い.いずれにして も,少なくとも
IIexpecとlnclでの計算値の一致するところまでは有効数字と言える.固有ベク トルは,
Yの各成分がⅩの対応する成分のHexpec倍になっているかどうかを調べることによっ
て信頼性の限界がわかる.ここで注意 しなければならないことは,もともと振幅が小さ

い成分 Ⅹ(j)の値は有効数字の桁数が少なく, したがってvG)/Ⅹ(j)のHexpecからのず
れも大きくなるということである.物理圭を求めるに当たっては,このような小さな振

幅のスピン配列からの寄与は小さいので,有効数字の桁数の小ささは必ず しも障害にな

らないことに留意すべきである.例えば,Ⅹ(10)-1･23456789d-10,Ⅹ(20)-9.Od-20の
ときには,Ⅹ(20)が有効数字2桁であっても,ベク トルⅩを使って得 られる物理量の有

効数字はⅩ(20)以外がⅩ(10)と同程度の有効数字右持つ限り,Ⅹ(10)と同程度のものが
期待できる.
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[61Sc,Syの2点相関関数

甲lI_Ⅹ90rr(早,idim,n甲享r,nbond,羊,SXX,listl,ust2)_一,__ _______ __

[機能1

固有ベクトルⅩを与えて, 3,y面内の2点相関関数を任意 (複数)のスピンペアについて
求める.すべての規模の行列の計算に共通に用いられる.

【引数】
npair,nbond,Ⅹ,sxx以外はlnclと同じ.

npair(nbond*2):(入力,･整数)

相関関数を計算するスピンサイ トのペアを入れる.入れ方は,lnclにおけるipairの与
え方と同じ.

mbomd:(入力;整数)

相関関数を計算するスピンサイ トのペアの数.

x(idim):(入力;8バイ ト実数)

規格化された固有ベクトル.

sxx(mbond):(出力;8バイ ト実数)

2点相関関数･(Snc,ai.(1)Snc,ai,(2))がsxx(1),(Snc,ai,(3)SnG,ai,(4))がsxx(2),という具合
に返される･(SFSf)は系の対称性より(S.FSf)と等しい･

【使用上の注意】
npairで与えるペアはlncl等でのipairとは無関係である.1からnまでの任意のペア
についての相関関数が求まる.

[7】Szの2点相関関数
Callzcorrnidim nairnbondxszzlistl

l機能】

固有-ベクトルXを与えて,Z方向の2点相関関数を任意 (複数)のスピンペアについて求
める.すべての規模の行列の計算に共通に用いられる

【引数】

S2;Z以外はⅩcorrと同じ.

szz(nbond):(出力;8バイ ト実数)

2点相関関数･sxxと同様に (SZ｡air(1)軍 ｡air(2))がszz(1)に返 される･szz(2)以降も
同様.

【使用上の注意】
Ⅹcorrに同じ.
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t8】ベクトルの直交化

call_qrthg(idlm_,ideQl_r,ey_,中orm,idgn,numvecL ~ _________ ________

【横能】
複数のベクトルを直交化 し,線形独立性を調べ縮退度を求める.lncvlや invl等でいく
つかの異なる初期条件 iv から始めて得 られたベク トルが互いに異なっているとき,そ

のうちいくつが線形独立であるかを見ることによってそのレベルの縮退度が決定できる.

(本節最初の使用例では使 っていない.AppendixDのsample5,10を参照).

【引数】

王dim:(入力;整数)

空間次元.

ideclr:(入力;整数)

evの整合寸法.

ev(ideclr,mumvec):(入力および出力;8バイ ト実数)
独立性を調べるベク トルをnllmVeC本入力する.直交化されたベクトルが返される.

norm(numvec):(出力;整数)

直交化されたベク トルのノルム(1か0).最初のベクトルのノルムがnorm(1)に,2番
目がnorm(2)- に返 される.

idgm:(出力;整数)

縮退皮.normの成分中の1の数.

numvec:(人力;整数)

調べるベクトルの数.

【使用上の注意】

直交化したあとのノルムが10~15以下なら0ベク トルとみなして処理する.また直交化
の作業中の丸め誤差の影響を評価するために,直交化後のベク トルどうしの内積を計算

し,それが10~10以下なら正 しく直交化 していると判定 している.あまり多 くのベク ト
ルの直交化を試みると,誤差が積もって正 しい結果が得 られないことがある.またベク

トルの精度が低いと正 しい結果が得 られないことがある.
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2.2中親模行列

あまり大きくない系に対 して,行列要素のうち0でないものの位置と値をあらかじめ計

算 しておいてから,そのデータを使ってLanczos法に基づいて3垂対角化する.3重対角
行列の固有値はバイセクション法で求める.固有ベクトルは,固有値を求めた後もう一度

Lanczos法のプロセスを繰り返 して求めるか,あるいは逆反復法で計算する.逆反復法を
使 う場合には,逆反復の各ステップはCG法で実行する.
行列要素を格納するための領域が必要であり,記憶容量は大規模用のルーチンに比べて

相当大きなものが要求される.対角化を行う空間次元の長さを持つベク トルを系のボン

ドの数×1.5本蓄える程度の記憶容圭が必要である｡処理速度については,対角化の過程
で行列要素を作る作業が不要のため,大規模用のルーチンに比べて大幅に高速化される.

したがって記憶容玉が許す限りは本節のルーチンを使用する方がよい.速度と記憶容量の
例は1.6節に掲げてある.

サブルーチンのうち,大規模行列と共通に使われるsz,Ⅹcorr,zcorr,orthgについては
説明は省略する.

使用例 (固有値4つと基底固有ベク トルを求め,精度チェックをし,相関関数を計算する)

e-- = - - - ● Sampleprogram#6 ● H H H = ● H H H ●
c Elgenvaluesandanelgenvector/lnc2,1ncv2
c Preclsloncheckandcorrelationfunctions
C+ + + I + + + + + + + I + + + + + + + + + * + + + + + + + + + * * + * + + + * + + + + + + + +
C
parameter (n=16,1dlm=12870,1bond=n,ie=lbond+1)
lmpllcltreal●8 (a-h,0-Z)
dlmenslonE(4)
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon

elemnt(ldlm,lc).loc(idlm,1C)
listl(idim),list2(2,0･.2+.15)
bondwt(lbond),lp alr(2+lbond),zrtio (ibond)
npalr(2)
wk(ldlm,2)
x(ldim),sxx(1),s Z:Z(1)

databondwt/lbond*-i.OdO/
datazrtio/lbond+1.OdO/
datalpalr/1,2,2,3, 3,4, 4.5, 5,6, 6,7, 7,8,8 ,9,
9,10,10,ll,ll,12,12,13,13,14,14,15 , 15,16, 16 ,1/

nvec=1
lv=1dlm/5

callsz(n,ldlm,0.OdO,llstl,11st2)
callelm2(n,ldlm,lpalr,bonqwt,zrtlo,ibond,

elemnt,1oc,ldlm,le ,llstl,11st2)
call1nc2(elemnt.loc,Idュm.ldlm.lc,nvec,lv,E.ltr,wk)
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prlnt 100,e,ltr
100 format(/-【Elgenvalues] ./2X,4f14.8
& /I【ェteratlonnumber】ソ18)
calllncv2(elemnt,loc,idizn,idlm,lc,nvec.iv.x,itr,wk)

e-Youmay alternatlvely uselnv2/Note:dlmenslonwk(ldlm,4卜
c Calllnv2(elemnt,1oc,Idュm,ldlm,lc,lv,E(1),x,wk)
C一一一-一一一一一--一一-一一一1-------------一一______________________________
prlnt暮,'【ElgenvectorComponents (selected)】I
prlnt120,(Ⅹ(J),J三13,1dlm.ldlm/20)

120 format(4d18.9)
C

callcheek2(elemnt,loc,idlm,ldl皿,lc,X,wk,Hexpec)
npalr(1)=1
npalr(2)=2

callxcorr(n,idim,npalr,1.x.sxx,listl,list2)
callzcorr(n,idim,npair,i,x,szz.listl)
print130,sxx,szz

130 format(/I【Nearestneighboreorrelatlonfunctlons】,/

&end ' sxx :一･d18･10∴ szz :I･d18･10)

===================RESULT 6 =============--=======

【Elgenvalues】
-14.28459272 -13.74421336 -13.39309485 -13.04681411
【工teratlonnumber1
55

【Elgenvectorcomponents (Selected)】
-0.343791333D-05 -0.125778311D-01 -0.892952929D-04
0.341393530D-02
0.121707615D-02
-0.266317017D-02
-0.578613957D-02

-0.717748834D-04 0.346965347D-02
0.341393530D-02 -0,338245335D-07
0.431510431D-03 -0.392280333D-02
-0.448821352D-02 -0.316353968D-06

エnformatlon from eheck2
<x*H+x> =-1.42845927I)+01
H★Ⅹ(J)/Ⅹ(∫)(J=mln(ldlm/3,13),ldlm,max(1,ldlm/20))
-0.142845913D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02

10.142845927D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D◆02 -0.142843792D+02
-0.142845927D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142845854D+02

【Nearestneighborcorrelation functlons】
sxx :-0.1487978408D+00, szz :-0.1487978408D+00
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【110でない行列要素の生成

canelm2(A,idim,ipair,bondwt,2;rtio,ibond,
elemnt

【機能】
ハ ミル トニアンとスピン配置を与えて,0でない行列要素の位置と値をloc,elemntにそ
れぞれ返す.

【引数J
A,idim,ipair,bondwt,zrtio,ibond,listl,list2については2.1節の大規模行列のsz,
lnclの項と同じ.

elemnt(ideclr,ic):(出力;8バイ ト実数)

0でない行列要素の値･第j行でk番目にある0でない行列要素がelemnt(j,k)である.
ただし,行内での順番は列の番号の順ではなく,ipairで指定 したボンドの順になって

.L､る･つまりハ ミル トニアンの非対角項(Sc'Syの項)のうち･スピンipair(1)とスピン
lPair(2)にかかわる項-2JI･'･(SiCpin(1)Sic,ai,(2)+Sly,air(1)Sip,ai,(2))がスピン配列listl(j)
に作用 したとき生 じる非対角項の値がelemnt(j,1)に入 る.elemnt(j,2)はipair(3),
ipair(4)について,以後同様である.対角要素はelemnt(j,ic)に入る.

loc(ideclr,ic):(出力;整数)

0でない行列要素の位置･第j行でk番目にある0でない行列要素の列番号がloc(j,k)
である･すなわち第j行,第locG,k)列の行列要素がelemnt(j,k)である.

ideclr:(入力;整数)

配列elemnt,locの整合寸法.

ic:(入力;整数)

ボンド数ibondに1を加えた数をいれる.1行内の0でない行列要素の最大数である.

-524-



量子スピン系の対角化プログラムTITPACKVer.2

[2】Lanczos法による固有値の計算

Calllnc2elemnt ideclr

[械喝
ハ ミル トニアンとスピン配置を与えて,基底状態を含む4個の固有値を求める.必要に
応 じて固有ベク トルを求める準備 もする.事前にelm2を実行 して行列要素を求めてお
かねばならない.

【引数】
elemnt(ideclr,ic):(入力;8バイ ト実数)
0でない行列要素の値.elm2で求めたもの.ルーチン終了後 も同じ値が保たれる.

loc(ideclr,ic):(入力;8バイ ト実数)
0でない行列要素の位置.elm2で求めたもの.ルーチン終了後も同 じ値が保たれる.

idim:(入力;号数)
空間次元.

ideclr:(入力;整数)

elemnt,loc,wkの整合寸法.

ic･.(入力;隻数)

ibond+1を与える.1行内の0でない行列要素の最大数.

nvec:(入力;整数)

あとでlncv2で求める固有ベク トルの数.0(固有値のみ)から4までの値でなければな
らない.lilC2ではlncv2で固有ベクトルを求めるための準備データをルーチン内部で

定義 したcommonblock/vccdat/に書き込むため,lncv2で固有ベク トルを求める際に
は,必ずその前にlnC2をnvecに0でない値を与えて実行 しておかなくてはならない.

iv:(入力;整数)

Lanczos法の初期ベク トルで1.OdOと置く成分の番号.1とidimの間の数.lnC2では,
初期ベク トルとしてiv番目の成分が1.OdOでその他の成分は0.OdOというものを選ん
でいる.lnclのivの項の説明 も参照せよ.

E(4):(出力;8バイ ト実数)

基底状態を含めて4つの固有値が与えられる.有効数字は通常E(1)(基底エネルギー)
とE(2)(第 1励起エネルギーあるいは縮退があるときには基底エネルギー)については
10桁程度ある.E(3),E(4)については系に依存するので,必要に応 じてcheck2ルーチ
ンで確認すると良い.E(1),E(2)の詳細な信頼性をテス トする場合 も同様.

itr:(出力;整数)

Lanczos法の収束に要 したステップ数.25以上5刻みで与えられる.

wk(ideclr,2):(作業領域;8バイ ト実数)

[使用上の注意】
lnclと同じ.
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[3】Lanczos法による固有ベク トルの計算

Callhcv2elemnt ･ideclr

[機能】
LancEOS法によって固有ベク トルを求める.あらかじめlnc2ルーチンがnvec≠0で実行
され,固有ベク トルの計算に必要なデータが内部で定義 されたcommonblock/vecdat/
に書き込まれている必要がある.

【引数】
Ⅹを除いてはImC2と同 じ.ただ し,nvec,iv,itrは直前に実行された1mC2での値 と同 じ
でなければならない.すなわち,lnC2とIncv2の間でこれらの変数を操作 してはならな

い.また当然なが ら,行列要素elemnt,locもInC2と同 じでないといけない.

x(ideclr,nvec):(出力;8バイ ト実数)
固有ベク トル.各波動関数は1に規格化されている.詳細はlncvlの項を見よ.

【使用上の注意】

lncvlに同 じ.
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【4】逆反復法による固有ベク トルの計算

Callinv2(elemnt,loc,idim,ideclr,ic,iv,Big,I,wk)

【機能】

与えられた固有値 (の近似値)に対 して逆反復法によって固有ベク トルを求める.逆反復
の各ステップはCG法で実行する.hcv2と違い,複数のベク トルを同時に計算するこ
とはできず,ただひとつの固有値Eigに相当する固有ベク トルが返 される.hcv2と違
い,他の方法で固有値 (近似値)がわかっていればそれをEigに代入すればよく,事前に
hC2を実行 して内部変数の準備をする必要はない

【引数】
E主g,iv,X,wk以外の引数はhcv2と同じ.
Big:(入力;8バイ ト実数)
固有値.この固有値に対する固有ベク トルが求められる.Eigは基底固有値,第1励起
固有値等hC2で求まるものに限定 されない.任意の固有値に対する固有状態が計算で
きる.固有値の精度が良いほど逆反復法の耽束は速い.

iv:(入力;整数)
逆反復の初期ベク トル.hclでのivの説明を見よ.hcv2と遠い,hC2と同じivを与
える必要はない.

x(idim):(出力;8バイ ト実数)

規格化された固有ベク トル.hcv2と同 じ並べ方で固有ベク トルの振幅がⅩ(1)か ら
Ⅹ(idim)までに入る.

wk(ideclr,4);(作業領域;8バイ ト実数)

【使用上の注意】
invlに同 じ.

ー 527 -



西森 秀稔

【5】固有値,固有ベク トルの精度チェック

Callcheck2(9lemnt,loc,idim,ideclr,享C,X,Y,甲e甲eQ) _

[機喝
固有ベク トルⅩを与えて,それに- ミル トニアンを掛けた結果をYに返す.またⅩでの

ハ ミル トニアンの期待値をⅡexpecに返す.さらに,Hexpecを印字 し,VとⅩの対応す
る成分の比 V(j)/ⅩG)もj-min(idim/3,13)からidimまでmax(1,idim/20)きざみで印
字する.この比はXが正 しい固有ベク トルならば固有値になるはずであり,逆 に固有値

との一致の度合いを見 ることによって固有ベク トルの精度を確かめられる.

【引数】
Ⅹ,Y,Ⅱexpec以外は1mC2と同じ.

x(idim):(入力;8バイ ト実数)
精度を調べる規格化 された固有ベク トル.

Ⅴ(idim):(出力;8バイ ト実数)
入力ベク トルXに- ミル トニアンをかけて得 られるベク トル.

Hexpec:(出力;8バイ ト実数)
入力ベク トルⅩによるハ ミル トニアンの期待値.

【使用上の注意】
checklに同L3.

-528-



量子スピン系の対角化プログラムTITPACKVer.2

2.3小溝横行列

小さな系に対して,行列要素をすべてあらかじめ求めておき,そのデータを使ってHouse-

holder法に基づいて3垂対角化する.行列次元は3以上でなければならない.3垂対角化
行列の固有値はバイセクション法で求める.固有ベクトルは逆反復法で計算する.逆反復

の各ステップはLU分解による連立方程式の解法に従って実行する.

行列要素をすべて格納するための領域が必要であり,記憶容量は大規模用,中規模用の

ルーチンに比べて大きなものが要求 される.対角化を行う空間次元idimの2乗の大きさ
の配列を蓄える記憶容まがいる.数十次元以下の行列ではIJanC乞OS法が安定 して正 しい

結果を出さないことが多いため,このルーチンを用いる方がよい.逆に,約 100次元以
上になると,低い方の固有値を数個求めるという目的のためにはLanczos法の方が良い.

TITPACRVer.2の小規模行列専用の部分はベク トルプロセッサを意識 した並列計算め
ための最適化を特に行なってないので,大きな行列の固有値,固有ベク トルを上の方のレ

ベルまでた くさん求めようとすると非常に時間がかかる可能性がある.速度と記憶容量
についてのデータは1.6節に掲げてある.

サブルーチンのうち,大規模行列と共通に使われるsz,Ⅹcorr,zcorr,orthgについては説
明は省略する.

使用例 (固有値4っと基底固有ベク トルを求め,精度チェックをし,相関関数を計算する)

cH - H H H H Sampleprogram #11 H H H H H H H ●●●
c Elgenvaluesandanelgenvectorbydiag
C+I++*++++++++++++++*++**++++++++++++++++I+*+++*++

parameter (n=8.1dlm=70,1bondキn)
inplicltreal+8 (a-h,0-Z)
dlmenslonE(4)
dlmenslonelemnt(ldlm,ldlm)
dlmenslon llstl(1dlm),llst2(2,0:2- 15)
dimenslonbondwt(lbond),ipalr(2●1bond),zrtio(ibond)
dimenslonnpair(2),sxx(i),szz(1)
dlmenslonwk(ldlm.8).lwk(ldlm),Ⅴ(ldlm)

C
databondwt/ibond*-1.OdO/
data zrtio/lbond+1.OdO/
data lpalr/1,2,2,3,3,4,4,5,5,6,6,7,7,8,8,1/

C
call sz(n,ldlm,0.OdO,llstl,11st2)
calleln3(n,idln.ipair,bondwt,2:rtio.ibond,

elemnt,ldlm,llstl,11st2)

eps=1.d-13
nvec=1
ne=4
calldlag(elemnt,ldlm,ldlm,E,Ⅴ,ne,nvec,eps,wk.lwk)
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prlnt100,E
100 format(/-【Elgenvalues] '/2X,4f14.8)
cH ● Donotforgetto Callelm38galn beforeealllngeheck3
calleln3(a,ldlm,ipair,bondwt,2:rtlo,ibond,

elemnt,1dlm,llstl,11st2)
callcheck3(elemnt,ldlm.ldim,V,wk,Hexpec)

npalr(1)=1
npair(2)=2
callxeorr(n,ldlm,npalr,1,Ⅴ.sxx,llstl,11st2)
prlnt暮,-sxx:I,sxx
call zcorr(n,idin,npair,1,V,szz,listl)
print+,Iszz:',szz
end

【Elgenvalues】
-7.30218682

RESULT ll

-6.25683813 -5.39925630 -4.91747702

Informatlon from check3
<Ⅹ●H●Ⅹ>ニー7.30218682D十00
H♯Ⅹ(∫)/Ⅹ(J) (J=mln(1dlm/3,13),ldlm,max(1,ldlm/20))
-0.730218682D+01
-0.730218682D十01
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01

-0.730218682D+01 -0.730218682D+01
-0.730218682D+01 -0.730218682D+01
-0.730218682D+01 -0.730218682D十01
-0.730218682D+01 -0.730218682D+01
-0.730218682D◆01 -0.730218682D+01

sxx:-0.152128892039048937
szz:-0.152128892039049157

-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
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【11行列要素の生成

Callelm3(A,idim,ipair,bondwt,2;rtio,ibond,elemnt,ideclr,hstl,list2)

【機能】
- ミル トニアンとスピン配置を与えて,行列要素をelemntに返す.

【引数】
A,idim,ipair,bondwt,zrtio,ibond,listl,list2については2.1大境模行列のsz,lnclの
項 と同じ.

elemnt(ideclr,idim):(出力;8バイ ト実数)
行列要素.第j行第k列め行列要素がelemnt(i,k)である.

ideclr:(入力;整数)
配列elemntの整合寸法.
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[21Householder法 とバイセクション法によるによる固有値と逆反復法 による固有ベク
トル

Calldia elemlltideclridim E v neIIVeC,e S,Wkiwk

【磯能】
行列要素を与えて,低い方から任意個数の固有値,固有ベク トルを求める.

【引数】
elemnt(ideclr,idim):(入力;8バイ ト実数)

行列要素.elm3で求めたものを入れる.diag終了後は元の値を保っていない.

ideclr:(入力;整数)

elemnt,vec,wkの整合寸法.

idim:(人力;整数)
空間次元.2000以下でなければならない.

A(ne):(出力;8バイ ト実数)
低い方からne個の固有ベクトルが返される.

Ⅴ(ideclr,nvec):(出力;8バイ ト実数)

nvec個の固有ベク トルが返される.E(1)に対応するものがⅤ(1,1)からⅤ(idim,1)ま
で,E(2)に対応するものがⅤ(1,2)からⅤ(idュm,2)までという順に並べられる.各値
の意味はIncvlの項と同じ.

ne:(入力;整数)

求める固有値の数.1以上idim以下を指定する.

nvec:(入力;整数)

求める固有ベク トルの数.0(固有ベク トル不要)からneまでの値を指定する.

eps:(人力;8バイ ト実数)
許容相対誤差.

wk(ideclr,8):(作業領域;8バイ ト実数)

iwk(ideclr):(作業領域;整数)
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【3】固有値,固有ベク トルの精度チェック

CallclleCk3elemmt ideclr

[横喝
固有ベク トルⅩを与えて,それに- ミル トニアンをかけた結果をVに返す.またXでの

ハ ミル トニアンの期待値をHexpecに返す.さらに,Hexpecを印字 し,VとXの対応す
る成分の比V(j)/Ⅹ(j)もj-min(idim/3,13)からidimまでmax(1,idim/20)きざみで印
字する.この比はⅩが正 しい固有ベク トルならば固有値になるはずであり,逆に固有値

との一致の度合いを見ることによって固有ベク トルの精度を確かめられる.

【引数】
Ⅹ,Y,Hexpec以外はelm3,diagと同じ.x,Y,Hexpecはcheck2と同じ.

【使用上の注意】
diagを実行すると行列要素を入れる配列elemntの内容が書換えられるので,check3を
実行する前にもう一度elm3を呼ぶ必要がある.その他の注意点についてはclleCklの項
を参照.
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§3.エラーメッセージ

ェラーメッセージの種類 とその原因および対策を述べる.Exxの形のメッセー ジでは処

理がそこで終了 しジョブは停止する.Wxxの形のメッセージの場合にはジョブは継続さ
れる.

BOl:Variableszvalgiventoszoutofrange

l原因】スピン配列を生成するルーチンszに与えられたszvalの値が許容範囲外である･

[対策】szvalを0からn/2-1までの間で指定する･

EO2:IncorrecもidimorngiventOSZ

l原因】スピン配列を生成するルーチンszに与えられたidim またはnの値が許容範囲
外である.

【対策]idim とnとszvalの値が整合するよう指定する･2･1節のszの項を見よ･

EO3:Incorrectda.tainlPalr.Location:lJ

【原因】格子 (スピンペア)を指定する配列 ipairの要素の中に0以下かn+1以上のもの

が見つかった.その位置はipair(i)か ipair(i)である.

【対策】ipairに与えたデータをチェックする.特に個数(ibond*2本)が不足 してないか
調べる.

EO4:mdimglVentObisecexceeds2000

[原因】diagで指定 した次元数 idim が 2000を超えていることがルーチ ンbisecでわ
かった.

【対珂 diagでは2000次元まで しか扱えない.idimに2000以下を指定するか,lncl,
lnC2を使 う.

BOS.･negiventObisecoutofrange

【原因】diagで指定 した固有値の個数neが次元数idimより大 きいか 0より小 さいこと
がルーチンbisecでわかった.

【対策】meを0とidimの間で指定する.

EO6:Inco汀eCtivglVentOlncl

【原因]lnclに与えられた初期条件 ivが1より小さいかidim より大 きい.

f対策]ivを1からidimの間で指定する.

EO7:nidiagonali2;ationunsuccessfulinlncl.Beta(i)istoosmallati-ⅩⅩ.

[原因】lnclでLanczos法による3重対角化が,副対角要素が位置ⅩⅩで小 さくなりす
ぎたため失敗 した.

[対策】初期条件 ivをかえて試みる.また数十次元以下の行列の場合にはルーチンdiag
を用いる.
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EO8:ⅠncorrectivgiventOlnc2

【原因】lnC2に与えられた初期条件 ivが1より小さいかidimより大 きい･

【対策】ivを1からidimの間で指定する･

EO9:nidiagonalizationunsuccessfulinlnc2.Beta(i)istoosmallati-ⅩⅩ･

[原因】lmcsでLanc2;OS法による3童対角化が,副対角要素が位置ⅩⅩで小さくなりすぎ
たため失敗 した.

【対策】初期条件 ivをかえて試みる･また数十次元以下の行列の場合にはルーチンdiag
を用いる.

El°:nvecglVentOdiagoutofrange

l原因】diagに与えられた変数nvecが0より小さいかneより大きい･

【対策】nvecを0とmeの間で指定する･

Woュ:WrongsitenumberglVemtOXCOrr

【原因】Ⅹcorrに与えられたペアのサイ ト番号の中に0以下あるいはn+1以上のものが
ある.あるいはペアを作るサイト番号の組が同一のものに指定されている.処理をせ

ずにメインルーチンに戻る.

･【対策】サイ ト番号を1とnの間で正 しい組を作るよう指定する.

WO2:WrongsitenumberglVentO2;COrr

【原因】zcorrに与えられたペアのサイ ト番号の中に0以下あるいはn+1以上のものが
ある.あるいはペアを作るサイト番号の組が同一のものに指定されている.処理をせ

ずにメインルーチンに戻る.

【対策】サイ ト番号を1とnの間で正 しい組を作るよう指定する.

WO3:Numberofvectorsislessthan2inorthg

l原因】orthgに与えられたベク トルの数numvecが1以下である.何 もせずにメイン
ルーチンに戻 る.

【対策】2以上を指定する.

WO4:NullvectorgiventOOrthg.Locationisxx

l原因】orthgに与えられたベクトルのうちxx番目のもののノルムが小さすぎる(10-20
以下である).直交化せずにメインルーチンに戻る.

【対策】そのベク トルを除いて直交化する.

WO古:Non-orthogonalvectorsatxxyy･Overlap:W.Unsuccessfulorthogonalization.

[原因】orthgで直交化が丸め誤差のためうまくいかなかった.直交化試行後のⅩⅩ番目
とyy番目のベク トルの内積の絶対値がzz(≧lo-10)である.

[対策】誤差zzを受け入れるかベク トルの本数を減 らして試みる.
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WO6:WrongvalueglVentOnVeCinlncl･OnlytheelgenValuesarecalculated･

【原因】lnclに与えられたmvecが負であるか4を超えている･nvec-0として処理を継
続する.

【対策】nvecを0と4の間で指定する･

Wo†:lnCldidnotconvergewitIlin150steps

l原因】lnclでのLanczos法の反復が相対精度 10~13では150ステップ以内に収束 しな
かった.近似的な固有値を返す.

【対策】近似的な固有値を使って固有ベク トルを求め,checklで さらに信頼性の高い固
有値を計算する.あるいは小さ■い行列についてはdiagを使 う.または,ソースコー ド

中で収束条件(150ステップ(100番のループ),10-13の精度 (bisecを呼んだ後))を緩
めてみる.

Wo丞:nvecglVentOlncvloutofrange

l原因日ncvlに与え られた変数nvecが 0以下か5以上である･何 もやずにメインルー
チンに帰る.

【対策】nv∝ を0と4の間で指定する.

wog:NullvectorglVentOCheckl

l原因】checklに与えられたベク トルのノルムが10~30以下である.何 もせずにメイン
ルーチンに戻る.

【対策】間違って 0ベク トルを与えたのでなく,ノルムの小さなベク トルを本当に調べ

たいのであれば,あらかじめ規格化 しておいてから実行する.1に規格化されたベクト

ルでないとHexpecに正 しい期待値は返 らない.なお,lncvl,lncv2,invl,inv2,diag
で返されるベク トルはすべて規格化されている.

WIO:Iteratincglexceedsidimor500.ApproximateelgenVeCtOrreturned.Iteration
nu.mberininvlisxx.

[原則 invlで呼び出 しているcglルーチン中の反復回数がidim か500を超えた.近
似的な固有ベク トルを返す.invlでの反復回数はⅩⅩである.

[対策】checklで精度を確かめる.または初期条件ivを変えて試みる.あるいは小 さい

行列ならdiagを使 う.

Wll:invldidnotconverge

【原因】invlで逆反復法が20回以内で精度 10~12以内には収束 しなかった.近似固有
ベクトルを返す.

【対策】精度の高い固有値をEigに与える.あるいはlncvlを用いる.

W12:WrongvalueglVentOnVeCinlnc2.OnlytheelgenValuesarecalculated.

r原因】lnC2に与えられたnvecが負であるか4を超えている.nvec-0として処理を継
続する.

【対策】nvecを0と4の間で指定する.
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W13:lnc2didnotconvergewithin150steps

l原因11mC2でのLanczos法の反復が相対精度 10~13では150ステップ以内に収束 しな
かった.近似的な固有値を返す.

【対策】近似的な固有値を使 って固有ベク トルを求め,check2でさらに信頼性の高い固
有値を計算する.あるいは小さい行列についてはdiagを使う.または,ソースコー ド

中で収束条件(150ステップ(100番のループ),10~13の精度(bisecを呼んだ後))を緩
めてみる.

W14:nvecglVentOlncv2Outofrange

【原因】lncv2に与えられた変数nvecが 0以下か5以上である･何もせずにメインルー
チンに帰る.

【対策】nvecを0と4の間で指定する･

W15:NullvectorglVentOCheck2

[原因】check2に与えられたベクトルのノルムが 10~30以下である.何 もせずにメイン
ルーチンに戻る.

【対策】間違って 0ベク トルを与えたのでなく,ノルムの小さなベク トルを本当に調べ

たいのであれば,あらか じめ規格化 しておいてから実行する.1に規格化されたベクト

ルでないとHexpecに正 しい期待値は返 らない.なお,lncvl,lncv2,invl,inv2,diag
で返されるベク トルはすべて規格化されている.

W16:itrincg2exceedsidimor500.ApproximateelgenVeCtOrreturned.Iteration
nllmberininv2isxx.

【原因】inv2で呼び出 しているcg2ルーチン中の反復回数がidim か500を超えた.近
似的な固有ベク トルを返す.inv2での反復回数はⅩⅩである.

【対策巨heck2で精度を確かめる.または初期条件 ivを変えて試みる.あるいは小さい

行列ならdiagを使 う.

W 17:inv2iterat一iondidnotconverge

匝因】inv2で逆反復法が20回以内で精度 10~12以内には収束 しなかった.近似固有
ベクトルを返す.

【対策】精度の高い固有値をEigに与える.あるいはlncv2を用いる.

W18:NullvectorgiventO~check3

【原因】check3に与えられたベクトルのノルムが 10~30以下である.何もせずにメイン
ルーチンに戻る.

【対利 間違って0ベク トルを与えたのでなく,ノルムの′J､さなベク トルを本当に調べ
たいのであれば,あらか じめ規格化 しておいてから実行する.1に規格化 されたベクト

ルでないとⅡexpecに正 しい期待値は返 らない.なお,lncvl,lncv2,invl,inv2,diag
で返されるベク トルはすべて規格化されている.
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§4.TITPACKVer.2のコーディングについての注釈

TITPACKVcr.2ではアルゴリズムとして特に新 しいものを用いているわけではない.

Lanczos法,逆反復法など以前からよく知 られているものばかりである.ごく簡単な説明

はAppendixBにしてあるが,詳細については参考文献を参照 してほしい･これらのアル

ゴリズムを使 って実際にTITPACXVer.2をコーディングするに際 していくつか注意 し

た点がある.それを以下で解説する.

4.1ビット演井

- ミル トニアン行列をベクトルに掛けるという演算がLanczos法のような反復法の系統

のアルゴリズムには頻繁にでて くる.TITPACRVer.2での大規模行列の処理のように

ハ ミル トニアンが行列の形であらわに与えられてないときにこの掛け算をプログラム上

で実現するには,2つの整数の対応するビットどうしの論理演算を利用する.ルーチン

mltplyに典型的に現れているコーディングなので参照 しながら読むとよい.

まず対角要素 (- ミル トニア ンの Sz成分の部分)を考える.第 k番目のスピンペア

ipair(k*2-1)≡ilとipair(k*2)≡i2に相当する対角要素をHkとしよう.

Hh--2Jili2△iliっSiZISiZ,

これにベク トルVの第j成分vG)が掛かるとして,ilのスピン状態 とi2の状態が平行な

ら結果は-0･5Jil,i2△il,i2VCi)であり,反平行なら逆符号となる.jはスピン状態の番号を

表わ しており,2.1節のszの項で説明 したように,listl(j)を2進法で表わ したものが実

際のスピン状態 となる.ilに相当するビッ ト(2進表現で右からisitel≡i1-1番目)とi2

に相当するisite2≡i2-1番目のビット両方に1を立てたものis(-1×2isitel+1×2isite2)
を作 り,それを使 って論理積を取る関数IANDでlistl(j)から2つのビットを切り出す.

もし2つのビットの状態が同 じ(平行スピン)なら,切 り出した結果ibitは0(2つとも下

向き,つまり0×2i8itel+ox2i8ite2)かis(2つとも上向き)となるし,反平行ならその他
の値を取る.だからibitが isか0に等 しいかどうかで処理を分ければよい.

非対角要素についても同様である.2つのスピンが平行ならば非対角要素は作用せず,何

もする必要がない.上記の方法で反平行であることがわかったなら,反平行スピンどうL

を反転 して新 しいスピン状態を作る.反転するには,関数IEOR(排他的論理和)を使 う.

これは,2つの整数の対応するビットどうLが(1,0)または(0,1)ならそのビットに1を

返 し,(1,1)または(0,0)なら0を返す.つまり,(jl,j2)の組でjl-1なら返ってくるの

はj2を反転 したものであり,j1-0ならj2そのものが返って くる. したがって,listl(j)

の2つのビットisitelとisite2を反転するには,これらのビットだけに1を立て,その他

のビットは0としたisとlistl(j)のIEORを取るとよい.こうして得 られた新 しいスピン

配列iexchgがもとのスピン配列表中で何番目にあるかを次節で述べる2次元サーチ法で
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調べて,その番号のところのベクトルⅤの成分を積和を記録するベクトルvOの第j成分

に足 し上げる.

4.2 2次元サーチ法

スピン配列が蕃数 として与えられたときに,それが何番目の配列かを知る必要が生 じる

ことがある.単純に考えると,スピンだ列iを与えればその番号を返す配列list21をあらか

じめ作っておけば一度の参照list2′(i)だけで番号がわかり何の問題もないように思える･

実際TITPACKVer.1ではそうしていた.しかし,スピン数 nが増加 してくると,スピ

ン配列iとして許される整数の億の最大値が2n-1(つまり2進表現でn個の1が並んで

いる)と指数関数的に増大するため,list2′も非常に大 きなものになり記憶容量の点で困

難が生 じる.

一般に,S!ot81が一定の空間では2n-1個のスピン配列がすべて必要なわけではない.例

えば,n-20,S!ota1-0の場合,2n-1･-1048575であるが,実際に必要な配列は20個のス

ピンサイトから上向きスピンを配置する10のサイ トを選ぶ組み合わせの数20C10-184756

である.したがってその差 1048575-184756=863819個の分の記憶領域はIist2/の中で無

駄になっている.この不必要な領域を使わないようにすると同時に,list2′(i)の引数とし

て許される最大数 2m-1を引き下げることが出来れば大幅な記憶容量の節約になり,よ

り大 きな系が取り扱えるようになる.

小形正男 (私信)とH.Q.Lin(参考文献1)は,スピン配列を表わす数jを2進表現で2つ

の部分に分けて操作することによってこの問題を解決 した.簡単な例で説明 しよう.ス

ピン数n-6,S皇ot81-szval-0.odOとする.上向き,下向きいずれも3個のスピンがある.

スピン配列にiの大 きさの順で番号を付け,iの2進表現を下3桁(ia)と上3桁 (ib)に分

ける.表には最初の6個のスピン配列を例示 してある.

番号 スピン配列i(2進) jb ja ja+jb
000111
001011
001101

4 001110
5 010011
6 010101

0
1
l
1
0
0

0
0
0
0
1
1

0
0
0
0
0
0

1
l
1
0
1
1

1
1
0
1
1
0

1
0
1
1
0
1

01
l
1
4
4

1 1
1 2
2 3
3 4
1 5
2 6

そして下の桁のスピン配列 iaと上の桁のスピン配列 ibに次の規則で別々に番号ja,jb

を付ける･まずiaとjaの対応を述べる.jbが-定借の間 (つまりibが一定の間)はjaは

1から始まって1ずつ増える.ibが変わり,jbもそれにしたがって更新されると,jaは

また1からやり直す.こうすると各iaに対 してjaが一意的に決まる.(異なるiaが同じ
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jaに対応することもあるが構わない.)次にjbは最初は0とし,ibが更新されるとひと

つ前のja+jbを新たなjbとする.以上の操作でスピン配列iが与えられたとき,その下

の桁iaと上の桁ibの番号ja,jbが決まる.そして,それらの和ja+jbが常に全体のスピ

ン配列番号 と一致する.

記憶するべき圭は,下 3桁の配列iaが何番目か (ja)を与えるリス トと上 3桁について

も同様の リストである.完全な6桁のスピン配列の番号を-ペんに取り扱おうとすると

26- 1の大きさの領域 Iist2′を用意 しないといけないが,3桁ずつに分けると23- 1の

を2本用意すればよい.n=6ぐらいではほとんど差がないが,例えばn-26だとおよそ

226と2×213となって,前者 はとても主記憶に入 らない大 きさだが,後者だと全 く問題

ない.TITPACEVer.2上ではスピン数32以上を取 り扱うことはビット表現上出来ない

ので,最大n-31として,およそ215の大きさの配列list2を2本list2(2,0:2**15)用意
してある｡

与えられた整数iexchgの2進表現を下の桁と上の桁に分けるには次のようにする.まず

下の桁については,下の桁の部分に1ばかりを立てた整数irgIltを用意 してそれとiexchg

のIANDをとる.上の桁については上の桁に相当するビットに1を立てたilftとのIAND

をとり,真ん中のビットだけに1を立てたiIlrbitで割ることによって2進表現を右端に寄

せるだけでよい.

4.3 2つのベク トルだけを使ったIJanCZOS法

Lanczos法を実行するには,普通3本のベク トルを記憶する必要がある.現在のベク ト

ル vl,ひとつ前のもの vo, vl にハ ミル トニアンを掛けて得 られるベク トル V2の3

つを蓄えておき適当な係数を掛けて和を取 る操作が行なわれる(AppendixB).松下操

(私信)は,V2はvoとのある線形結合の形でのみ必要になることに着目して,ベク トル2

本でLanczos法が実行できることを指摘した.3本が2本になるだけのように思えるかも

しれないが,主記憶容量 ぎりぎりの計算をするときにはこれが大きな違いになって くる.

TITPACKVer･2中のルーチンmltplyにおいて,人力ベクトルvoはAppendixBの(3)

式中-β.･-1V.･-1に相当し,mltplyで返されるvoはHvi-βトlV.･_1になっている.mltply
では同時に (viHvi)- α.･も求めている.
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§5.§2を読まずに使おうとしているあなたへ

AppendixDには状況に応 じてパラメータを変えればそのまま走るサンプル･プログラ

ムを載せてある.次の手順にしたがって書換えれば使えるようになっている.精度やパラ

メータの条件等で注意 しないといけない点を§2に記述 してあるので,使用するルーチン

の部分は読んでお くことをおすすめする.

1.解きたい間題に応 じてハ ミル トニアン

H--2∑J.･,･(S.PS,T+S.yS,y+△ ,̀･S.FS,f)･
<t,]>

(1)

に出て くるパラメータJ.･j,A.･)･それに格子形((i,i)は何番目のサイ トどうしのペアか)
を決める.サイ トの番号は1からn(スピン数)の間で連続 して付けること.また全ス

ピンのZ成分S!otalがどういう値の空間を調べるかを決める.S皇otalが負の空間は扱え

ない.

2.行列次元idimを求める.これはnとS!otalから決まる.上向きスピンの数を iu,下向

きをidとするとiu+id-A,(iu-id)/2-S!ot&1,これよりiu-n/2-S!ot81となり,行列次
元はnからiuを選ぶ組み合わせの数idim-nCi｡と計算 される.

3.idimが100以下なら小規模用ルーチンを使 う.Sa皿plellである.書換えるところは

次のとおり.

a･parameter文のn,idim,ibond(ボンドの総数).

b･dimension文のnpair(2),sxx(1),szz(1).相関関数をk組のスピンペアについて求め

たいなら2を2*kにし,1をkにする.それに対応 してCallxcorrの上のnpair(1)-1,

npair(2)-2にスピンペアを入れる.例えば,スピンペア2,5と4,7について計算 し

たいなら,npair(1)-2,npair(2)-5,npair(3)-4,npair(4)-7とする.さらにⅩcorr,

zcorrの引数の1をkとする.

C･3つのデータ文.bondwtにはJ.･}･の値をibond個入れる.Samplellはすべて-1(戻

強磁性)の場合である.zrtioには△.･)･の値をibond個入れる.Samplellはすべて1

(等方的-イゼンベルクモデル)の場合である.ipairには格子形を与える.どのサイ

トどう暮しがつながっているかをibond組 (ibond*2個)指定する.Samplellは1次

元で周期境界の例である.

d･callszでの3つめの引数0.OdOのところにS!otdの値を入れる.

e.固有値の数を指定するne-4と固有ベク トルの数を指定するnvec=1.nvecを2以上

にした場合には,dimension文のⅤ(idim)をⅤ(idim,nvecの値)とすること.また精

度チェックや相関関数の計算を基底固有ベク トル以外について行ないたい場合には,

check3,Ⅹcorr,zcorrの引数 VをV(1,ベク トルの番号)とする.ベクトルの番号は基

底ベク トルを 1,第 1励起ベク トルを2という順で数える.
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テンでの所要記憶容圭のおよその値は次の式で与えられる｡

idimxibond(ボンドの総数)×1.5×8/10242 (MB)

これが,使っている計算機の主記憶に入るな らば中規模用を使った方が処理速度の点

で有利である.

5.大規模用を使って固有値 と基底固有ベクトルを求めるとき｡

SamplelかSample2を使 う.特に高精度の固有ベクトルがほしいときにはSample

2を,そうでなければSampldlにする.それぞれで書換えるべき点は上記3･と同 じ

であるから参照のこと.

6.大規模用を使って固有値4つと固有ベク トルをnvec本求めるとき.

Sample3を使 う.書換えは,上記3に加えてparameter文のnvecも自分の必要な値

に変える.Sample3では最後のベクトル(nvec番目)の精度チェックをしている.2･1

節のlncvlとinvlの項で述べたように,一般に励起状態のベクトルの精度はlncvl

で得られたものについてはあまり高 くない.

7｡励起固有ベク トルが十分な精度ではしいとき.

Sample4を使 う.書換えは,上記3に加えて,invlの引数E(3)を必要な励起 レベ

ルで置き換える.

8.縮退皮を調べたいとき.

Sample5にしたがってorthgを呼ぶ.Sample5では初期ベクトルを変えて2本固有

ベク トルを求め,それらをVに蓄えてか らorthgに渡 し,idgnに返 される値 として

縮退度を求めている.問題に応 じて変更するべき点は,上記 3の他に,予想 される

縮退度 (idgとする)をdimension文のⅤ(idim,2),norm(2)の2の所に入れることと

10番のループのidim/2をidim/idgとしさらにorthgの最後の引数 もidgとす るこ
とである.

9.中規模用ルーチンが使える場合.

Sample6か ら10を利用する.大規模用のSamplelが中規模用のSample6に,以

下同様にSamplejがSample(j+5)に対応する.問題に応じて書換えるべき所は大規

模用の対応するものと同 じである.ただ し,SamplelOにおいてはSample5と違っ

て縮退度の可能な値を念のため3まで取っているので上記 8で2とした部分を 3と

読み替える.
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§6,入手法など

TITPACXVer.2のソースコー ドはこのマニュアルの最後にある.またVer.1と同様に,

東大大型計算機センター(lIITACシステム)のデータセッ トA85085･TITPACR2･FORT

にも入っており,すべてのユーザに読み出しを許可 してある.大規模用,中規模用,小規

模用,共通ルーチンごとに別々のメンバーIarge,medium,small,commonになっている.

またAppendixDのサンプル ･プログラムがメンバーSamplelからsamplellに入ってい

る.随時お知 らせを載せるメンバーreadmeも作成する予定である.

またプログラムの内容についての問い合わせには出来るだけ誠意を持って回答するが,

コンパイルの仕方やファイルの東大から自分のセンターへの転送の方法など計算機 シス

テムの利用の仕方に関する問題は自分で処理 してほしい.

TITPACⅨVer.2の著作権は筆者に属する.学術研究上の目的でコピーし,個人的に使

用することについては特に制限はない.使用 して得 られた成果を発表する際には著作者名

とプログラム名を明記 して下 さるようお願いする.なおTITPACKVer.2は営業用の有

償 ソフ トではなく,バグその他の理由でユーザが被った不利益に対する補償は出来ない.

参考文献

1.lI･Q･Lin,Phys･Rev.B42(1990)6561.

2･森正武,FORTRAN77数値計算プログラミング (岩波書店)1988.

3･戸川隼人,マ トリクスの数値計算 (オーム社)1971･

4･E･R･Gagliano,E･I)agotto,A.MoreoandF.C.AIcaraz,Phys.Rev.B34(1986)1677.
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AppendixB.Lanczos法,逆反復法,CG法

大規模行列と中規模行列の処理で採用 した主なアルゴリズムであるLanczos法,逆反復

法およびCG法について参考文献3に基づいて簡単に解説する.より詳 しい説明につい
ては参考文献3を参照 してほしい.また小規模行列の3重対角化に使 うHouseholder法
や3垂対角行列の対角化のためのバイセクション法,LU分解等については参考文献2に

明快な説明があり,プログラム例 も載っているのでそちらを参照されたい.TITPACK

Vcr.2ではHouseholder法,バイセクション法,I.U分解による連立方程式の解法の部分

は文献2のプログラム例を適宜書換えて使用 している.

B.1Lanczos法

Lanczos法にはいろいろな側面があるが,大規模行列を効率良く対角化するという目的

から見ると,反復法の改良としてI,anczos法を考えるのがわかりやすい.反復法とは,行

列 Hの絶対値最大の固有値を求めるのに,適当な初期ベク トルvoから始めて,繰り返 し

方を掛けていくと絶対値最大の固有値を持つ固有ベク トルに収束するというものである.

つまりm 次元の行列 Hの固有値,固有ベク トルをE}･,車)･(i-1,･･･,m)とするとき,初
期ベクトルvoを固有ベクトルで展開すると

iiil

vo-∑ a,･Qi
j=1

である.これにHをk回掛けると

iiiZ

vh≡Hhvo-∑ a,･E,PQ,･
j=1

となり,kの増加につれて指数関数的に絶対値最大の固有値を持つ固有状態の相対的な重

みが3'についての和の中で増加するのである.

単純な反復法の収束を加速する方法として,vkからvk_1以前のベク トルの成分を引く

ことによって,任意に選んだ初期条件の影響を出来るだけ速 く脱出して正 しい固有ベクト

ルに到達するという操作が考えられる.この,前のベク トルの成分を差 し引くという操作

が実は3重対角化するのと同 じことになっているのである.これを見てみよう.

3重対角化されたあとの行列をTとし,そのための変換行列をVとすると,T=V~lHV,

すなわちVT-HVとなる.Vの列ベクトルをvl,V2,･･･とし,Tの対角要素をα1,α2,･･･,

副対角要素をβ1,β2,･･･,とするとVT-HVという関係は

Hvl- αlVl+βlV2
Hv2-βlVl+α2V2十β2V3
Hv3-β2V2+α3V3+P3V4

Hum_1-βm_2Vm_2+αm_lVm_1+βm_1Vm

Hvm = βm_lVm_1+αmtJm
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と表わされるが,これをvkを順次求める形に書換えると

V2-(Hvl- αlVl)/βl
v3-(Hv2-βlVl- α2V2)/β2

V4-(H･V3- β2V2- α3V3)/P3

vm-(Hvm_1- βm-2Vm_2- αm-1Vm-1)/βmll
(2)

となる｡(2)の最後の式は(1)の最後から2つめのに相当 しており,(1)の最後の関係
が(2)の最後と矛盾 しないためには,(2)を形式的にm+1まで拡張 したときvm+1が0
になれば良い.順次求めるvhの列のm+1番目が0になるためには,vhをそれ以前の

vh_1,Vh_2,-･と直交 させておけば良い.空間次元が m だか らm+1以上の直交するベ

ク トルは出来ないのである. うまいことに,(2)式は以前作ったベク トルの成分を差 し引
いてと直交させていると見ることが出来,実際

α1･-V.THvI･
P.･-‖Hvi-Pi-1Vi_1-αiV.･ll (3)

とす るとすべてのvhは互いに直交することがわかっている.ところで,これは前述の反

復法の改良に等価になっていてそれゆえ,基底固有状態などを求めるためには,m-1回

め(2)式の操作をすべて実行 しなくても,適宜途中ですでに3垂対角化された部分だけに
ついてバイセクション法で固有値を詞べ,満足できる精度で収束していれば打ち切ること

が許 される.

固有ベクトルを求めるには,固有値の収束が確認された時点でその3垂対角化された行
列の固有ベクトルを計算 しておく.3豆対角行列ともとの行列の違いは表現の基底の取 り

方にあり,これらの間の変換は行列 Vによる. したがって, もとの行列表現での固有ベ

ク トルは3垂対角行列の固有ベク トルの成分 cl,C2,･･･をVの列ベク トル vl,V2,･･･に掛
けて和を取れば良い. しか しなが ら,通常数十回かかる収束までの間これらの列ベク ト

ル vl,V2,-･のすべて (数十個)を記憶 しておくことは大規模行列では不可能である.最

も簡単な解決方法は,cl,C2,- (これはせいぜい数十個の実数)を記憶 しておきもう一度

Lanczos法の手続 きを繰り返 して次々に生成されるvl,V2,･･･にcl,C2,･･･を掛けて足 し上

げるという操作である(参考文献4).lncvl,lncv2ではこの方法を採用 している.

B.2逆反復法とCG法

近似的な固有値 Eaがわかっているときにそれに対応する固有ベク トルを求めるのには

逆反復法が良 く使われる.任意の初期ベク トルvoから出発 して,(H-Ea)-1を繰 り返
し掛 けるのである.つまり,Voを 方の固有ベク トルで展開 して,

Eii]

vo=∑ a,14,･
)'=1
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とすると,(H-Ea)-1をk回掛けたとき

m
vh≡(H-Ea)~hvo=∑a,･(E,･-Ea)-h4,,･

)'=1

となり,E.に最 も近い固有値E)･aの成分が他の成分に比べて指数関数的に大きな重みを
持つようになる.Eaの精度が良いほど収束は速 く,invl,inv2にIncl,lmC2で求めた固有
値を入れると普通 1回か2回で収束する.

(H-Ea)-1を掛けるという操作をそのまま実行 しようとすると逆行列を求める必要が
生 じ,簡単には出来ない.しかしながら

vh-(H-Ea)IIvh_1

を書換えると

(H-Ea)vh=Vk_1

となり,これはvk_1からvkを求める連立方程式だから解 くことは難 しくない.

大規模行列による連立方程式を解 く方法のひとつにCG法がある.これは,ひとことで

いうと連立方程式 Ma:-a-0を残差 r ≡ b-Ma:I(a:′は近似解)についての2次形式

I(a:I)≡(r,Mllr)の極値問題として解こうというものである.ここで (,)は内積を表
す.I(a!')を極値に持って行 くために,近似的な解 a:Iを逐次改良する方法 としてf(a;I)
の諾′の関数としての最急勾配方向にa!'を変えてみて,その方向でf(a;I)を極値にする地
点を新たな近似解 とするというのがSD(SteepestDescents)法である.CG(Conjugate
Gradient)法はSD法の改良であり,修正方向を最急勾配方向のベクトルからそれ以前の
修正方向すべての成分を引き去ったものを選ぶ手法である.
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AppendixD.サンプル ･プログラム

そのまま走らせられるメイン･プログラムの例をいろいろな状況に応 じて作成 した.各

プログラムで実行 している内容は次のとおりである.特に断ってない限り,系はn-16の

1次元最近接反強磁性-イゼンベルクモデル(S!ot81-0)である.

Samplel:lnclで固有値を求めlncvlで基底固有ベクトルを求める. 精度をchecklで

調べ,Ⅹcorr,zcorrで2点相関関数を計算する.

Sample2:lnclで固有値,invlで基底固有ベク トルを求める.精度をchecklで調べ,

Ⅹcorr,zcorrで2点相関関数を計算する.

Sample3:lncvlで基底,第 1,第2励起状態の固有ベク トルを求め,第2励起ベク トル

の精度チェ･yクをする.

Sample4:invlで第2励起状態の固有ベク トルを求め,精度チェックをする,

Sample5:固有ベク トルを2つの異なる初期条件で求め,縮退度を調べる.

Sample6-10:Sample1-5と同 じ処理を中規模用ルーチンで行なう.ただし,縮退度

のチェックはn-15について実行 している.

Samplell:diagを使ってsamplelと岡 t3処理をn-8について行なう.
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cH H H ● ● = - ● Sampleprogram#1 日 = ● H H H H H
c Elgcnvaluesandanelgenvector/lncl,lncvI
c PreclslonCheckandeorrelatlonfunetlons
c* + + + + ++ + + I + I + + + + + I + + I + * + + + * + * * * + + + + + + + + + + * * * + * *
parameter (n=16,1dlm=12870,1bondキn)
impllcltreal●8 (a-h,0 -Z)
dlmenslonE(4)
dlmenslonllstl(idlm),11st2(2,0:2日15)
dlmenslonbondwt(ibond),lpair(2+ibond),zrtio(ibond)
dlmenslonnpalr(2)
dlmenslonwk(idlm,2)
dlmenSlonx(ldlm)

C

databondwt/1bond-1.OdO/
data2:rtlo/lbond●1.OdO/
data ipair/i.2,2,3, 3,4, 4,5, 5,6, 6,7, 7,8,8,9,
9,10,10,ll,ll,12,12,13,13,14,14,15.15,16,16,1/

nvec三1
1vごidlm/3
callsz(n,ldim,0.OdO,listl,11st2)

c
c+ = Elgenvalues
calllncl(n.idin,ipair.bondwt,zrtio,ibond.

nvec,lv,E,ltr,wk,idlm,llstl,11st2)
prlnt100,e,itr

100 format(/-【Elgenvalues】 ソ2X,4f14.8
& /IlZteratlonnunber]'/18)

c
c* 書 * Ground-stateelgenvector
calllncvl(n,idin,ipair,bondwt,zrtio,ibond,
& nvec,iv,x,itr.wk,idim,listl,list2)

C-Youmayalternatlvelyuse lnvl/Note:dimensionwk(idュm,4)一
c callinvl(n,idim,ipair,bondwt,zrtio.ibond,
C & E(1),iv,x,wk,idim.listl.llst2)
C一一---I----I--------------一一一一一一一-一一一--一一一一一一--------I-I--------
prlnt●,●【Elgenvectorcomponents (selected)】'
prlnt120,(Ⅹ(j),J=13,1dim,idlm/20)

120 format(4d18.9)
c
c+ I + Precision checkandcorrelationfunctions
callcheckl(n,idizn.ipair,bondwt,zrtio,ibond,
& X.wk,Hexpec,listl,11st2)
npalr(1)=1
npalr(2)=2
callxcorr(n,ldlm,npalr,1,X,sxx,llstl,11st2)
ca112:COrr(n.idim,npair,1,x,szz,listl)
print130,sxx,SZZ

130 format(/'lNearestneighborcorrelationfunctionsJ./
& ' sxx :',d18.10,-, szz :-,d18.10)
end
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=====================RESULT l ======================

【Elgenvalues1
-14.28459272 -13.74421336 -13.39309484 -13.04681410
【工teratlon number1
50

【Elgenvectorcomponents (selected)】
0.343792928D-05 0.125778312D-01
-0.341393531D-02
-0.121707616D-02
0.266317018D-02
0.578613958D-02

0.892952949D-04
0.717748830D-04 -0.346965348D-02
-0.341393530D-02 0.338263590D-07
-0.431510412D-03 0.392280336D-02
0.448821353D-02 0.316356482D-06

工nformatlon from checkl
<x+H*x> = -i.42845927D+01
H●x(∫)/x(J)(J=mln(ldlm/3,13),idlm,max(1,ldlm/20))
-0.142845090D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02

-0.142845927D+02 -0.142845925D+02
-0.142845924D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D十02 -0.142825155D十02
-0.142845932D+02 -0.142845927D十02
-0.142845927D+02 -0.142844308D+02

【Nearestneighborcorrelation functlons】
sxx : -0.1487978408D+00, szz :-0.1487978407D+00

- 5 49 -

-0.216465016D-02
0.124963114D-03
0.391932543D-03
-0.113573424D-03
0.169426150D-03

-0.142845927D+02
-0.142845936D+02
-0.142845931D+02
-0.142845920D+02
-0.142845933D+02
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eH - - - = - Sampleprogram #2 ●●●= ●●H H H ●
e Elgenveetorby lnvI
c Preelsloncheckandeorrelatlonfunetlons
C●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●t●●●●●●●●●●●●●●●●
parameter (n=16,1dlm=12870,1bond‡n)
parameter (nbond;1)
inplicitreal*8 (a-h,0-2;)
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon

E(4)
llstl(ldlm).11st2(2,0:2日 15)
bondwt(lbond).lpalr(2●lbond),zrtio(ibond)
npalr(2)
wk(ldlm.4)
A(lain).sxx(nbond),S2:2:(nbond)

databondwt/ibond*-1.OdO/
datazrtio/ibond+ 1.OdO/
datalpair/i,2,2.3, 3,4 , 4,5, 5,6, 6,7, 7,8 , 8,9,
9,10, 10,ll , l l,12,12 ,13, 13,1 4 , 14 ,15,15,16, 16,1/

nvec=l
iv…1dlm/3
callsz(n,1dim,0.OdO,1istl,llst2)

e
ct*+ Elgenvalues

良
calllncl(n,idim.ipair,bondwt,zrtio,ibond,

nvec,lv.E,itr,wk,idュm,llstl,1ist2)
prlnt100,e.ltr

100 format(/I【Eigenvalues】 '/2x,4f14.8
& /'lIteratlonnumber]f/18)

c

c* * * Ground-stateelgenvector
call lnvl(n,idim.1palr,bondwt,zrtlo,ibond

E(1),lv,x.wk,ldlm,llstl,11st2)
print 暮,-【Elgenvectorcomponents (selected)]-
prlnt120,(Ⅹり),J=13,idlm,ldlm/20)

120 format(4d18.9)
c
c書手● Preclslon checkandcorrelationfunctions
callcheckl(n,idim,ipair.bondwt,zrtio.ibond,
& x,wk,Hexpec,listl,11st2)
npalr(1)=1
npalr(2)=2
callxcorr(n,idlm,npalr,1,X,sxx,listl,11st2)
callzcorr(n,idim,npair,nbond,x,szz,llstl)
prlnt130,sxx,sz2:

130 format(/I【Nearestneighbor correlationfunctions】'/
& ' sxx :.,d18.10,., szz :I,d18.10)
end
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=====SS‡=…;王…;;==;………Z;RESULT 2 三三三=Z;==さ…;≡;===========

lElgenvalues】
-14.28459272 -13.74421336 -13.39309484 -13.04681410
【工teratlon number1
50

【Eigenvectorcomponents (selected)】
-0.343791306D105 -0.125778311D-01 -0.892952927D-04
0.341393530D-02
0.121707615D-02
-0.266317017D-02
-0.578613957D-02

-0.717748833D-04 0.346965347D-02
0.341393530D-02 -0.338241834D-07
0.431510431D-03 -0.392280333D -02
-0.448821352D-02 10.316353846D-06

工nformatlon from checkl
<x+H+x> = -1.42845927I)+01
H*x(3)/x(3) (3=min(idim/3.13).idltn.max(i,idin/20))
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D十02
-0.142845927D+02

-0.142845927D+02 -0.142845927D+02
-0.14284592TD+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142845927D+02

【Nearestneighborcorrelation functl.ons】
sxx ニー0.1487978408D+00, szz :-0.1487978408D+00

ー 5 5 1 -

0.216465015D-02
-0.124963119D-03
-0.391932552D-03
0.113573416D-03
-0.169426156D-03

-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02



西森 秀稔

C - - H H ● - ● Sampleprogram #3 日 ● ● H H H H H
c Elgenvectorsofexcited statesby lncvI
C * * + + I + I + I + + + + + + + + + + + + + I + + + + + + + + + + + + + + + + + + + + + +

parameter (n=16.1dlm=12870,1bond三m)
parameter (nvec…3 )
implicitreal+8 (a-h,0-Z)
dlmenslonE(4)
dlmenslon llstl(ldlm),11st2(2,0:2日15)
dlmenslonbondwt(lbond).lpalr(2●lbond),zrtlo(1bond)
dlmenslonwk(idュm,2)
dlmenslonx(ldlm,nvec)

e
da tabondwt/ibond*11.OdO/
data2:rtlo/lbond●1.OdO/
dataipair/i,2,2 ,3 , 3,4 , 4,5 , 5 ,6 , 6.7 , 7 ,8 ,8.9,
9,10.10,ll.ll.12, 12 ,13,13,1 4 , 14 ,15 , 15,16,16 ,1/

lv=ldlm/3
callsz(n,idim,0.OdO,llstl,list2 )

C
cH ★ Elgenvalues
calllncl(n,idim,ipair,bondwt,zrtio,ibond,

nvec.iv,E,itr.wk,idim,listl,list2)
prlnt100,e,ltr

100 format(/-【Eigenvalues] '/2X,4f14.8
& r lIterationnunber]./18)

C
cH *Eigenvectors

&
calllncvl(n,ldim,ipair,bondwt,zrtlo,ibond.

nvec,lv.x,ltr,wk,ldlm,llstl,llst2)
prlnt書,-【ElgenveetorComponents (selected)】I
prlnt120,(x(J,nvec),J=13,1dlm,ldl皿/20)

120 format(4d18.9)
c
c* * * Precision checkandcorrelation functions
ca.llcheckl(n,idl机,lpair.bondwt,zrtio,1bond,
& x(1,nvee),wk,Hexpee,11st1,11st2)
end

==========岩==ここ=三三三==RESULT 3 ========三============
【Elgenvalues】
-14.28459272 -13.74421336 -13.39309484 -13.04681410
【工teratlonnumber1
50

【ElgenvectorComponents (selected)1
-0.201361639D-05 0.202599459D-01 -0.535184019D-04
0.166275026D-04
0.148014521D-02
0.177317513D-02
-0.823669301D-02

-0.112690820D-03 0.369267135D-02
0.163761976D-04 0.455517732D-08
0.447329772D-03 -0.603905032D-02
0.253047397D-02 -0.288213747D-06

工nformatlonfrom checkl
<x+H+x> 3-1.33930948D+01
H+A(3)/x(3)(3=min(idin/3,13),idim,max(1,idim/20))
-0.104322538D◆02
-0.132867113D+02
-0.133927925D+02
-0.133934336D+02
-0.133930366D+02

-0.133932091D+02
-0.133883350D+02
-0.134512539D+02
-0.134027266D+02
-0.133931657D十02

-0.133869330D+02
-0.133927765D十02
-0.332942668D+03
-0.133930044D+02

-0.246119981D-02
0.619991820D-04
0.285070710D-03
0.146055124D-04
0.123757217D-03

-0,133930760D十02
-0.133552373D+02
-0.133830690D+02
-0.132710317D十02

ー0.971049094D+01 -0.133755437D+02
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C- ● - ●● ● - ● t Sampleprogram #4 日 H H H H H H
c Elgenvectorofan excited stateby lnvI
C + + + +t t* + + ++ I ++ + ++ ++ ++ + ++ + + + + I + + + + + + I ++ + +++ + + +

parameter

lmpllelt
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon

良

(n;16,1dlm=12870.1bond…n)

real+8 (a-h,0-Z)
E(4)
llstl(idlm),1ist2(2.0:2- 15)
bondwt(ibond),ipair(2+lbond),zrtlo(lbond)
wk(ldlm,4)
Ⅹ(idlm)

databondwt/ibond-1.OdO/
data zrtio/ibond*1.OdO/
data lpalr/1,2.2,3, 3,4, 4,5, 5,6, 6,7, 7,8,8,9,
9.10,10.ll,ll.12.12,13,13.14,14,15,15,16,16,1/

C

nvec;0
iv=idim/3
call sz(n,ldlm,0.OdO,listl,llst2)

c

c+ I + Elgenvalues
calllncl(n,idin,ipair.bondwt,zrtio,ibond,

nvec,lv,E,ltr,wk,ldlm.llstl.11st2)
print100,e,itr

100 format(/-【Elgenvalues】 ソ2x,4f14.8
& /' lIterationnumberl'/18)

c
c***Elgenvectors
call lnvl(n,idim,ipair,bondwt,zrtio.ibond

E(3),lv,X.wk,ldlm,llstl,11st2)
prlnt書.I【ElgenvectorComponents (selected)】
prlnt120,(x(J),J三13,1dl皿,ldlm/20)

120 format(4d18.9)
c
c* *+ Precision check and correlation functions
callcheckl(n.ldlm,lpalr,bondwt,zrtlo,lbond,

x,wk,Hexpec,llstl,11st2)
end

===================RESULT 4 ======ご==三===========
【Elgenvalues1
-14.28459272 -13.74421336 -13.39309484 -13.04681410

【工teratlonnumber】
50

【Eigenvectorcomponents (selected)】
-0.165844753D105 0.202614598D-01 -0.534555100D-04
0.165944006D-04
0.147982559D-02
0.177346319D -02
-0.823636716D-02

-0.112694173D-03 0.369228069D-02
0.165944006D-04 0.501220884D -07
0.447732385D-03 -0.603803498D-02
0.253089737D-02 -0.230877007D-06

工nformatlon from checkl
<x+H*x>= -i.33930949D+OI
H叩.(J)/x(∫) (J=min(ldlm/3,13)..idim,max(1,idl机/20))
-0.133930949D+02
-0.133930949D+02
-0.133930949D+02
-0.133930949D+02
-0.133930949D+02

-0.133930949D+02
-0.133930949D+02
-0.133930949D+02
-0.133930949D+02
-0.133930949D十02

-0.246164682D-02
0.618994405D-04
0.284895220D-03
0.144077194D-04
0.123638716D-03

-0.133930949D+02 -0.133930949D+02
-0,133930949D+02 -0.133930949D+02
-0.133930949D+02 -0.133930949D+02
-0.133930949D+02 -0.133930949D+02
-0.133930949D+02 -0.133930949D+02
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cH●H H H H ● Sampleprogram #5 日 H H H H H H
cDegeneracy checkbyvariouslnltlalvectors
C+++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++

paraneter (n=16,1dim=12870,1bond=n)

良

implicitreal*8 (a-h.0-Z)
dlmenslonE(4)
dlmenslonllstl(ldlm),11st2(2,0:2- 15)
dimensionbondwt(ibond),ipair(2.ibond),zrtio(ibond)
dlmenSlonwk(idュm.2)
dlmenslonx(ldlm).Ⅴ(idlm,2),norm(2)

databondwt/lbond●-1.OdO/
data zrtlo/ibond+1.OdO/
data lpalr/1,2,2,3, 3,4, 4,5. 5.6, 6,7, 7,8,8,9,
9,10,10,ll,ll,12,12,13,13,14,14,15,15,16,16,1/

C

nvec=1
callsz(n,idlm,0.OdO,listl,list2)

C
k≡O

c+++ Twodifferentinitialconditions

100

20

do10lv=21,1dlm.ldlm/2
k=k+1
calllncl(n,1dlm,lpalr,bondwt,zrtlo,lbond,

nvec,lv,E,ltr,wk,ldlm,llstl,11st2)
prlnt100,k,e
format(/I#',12,●【Eigenvalues] I/2x,4f14.8)
calllncvl(n,idim,ipalr,bondwt,zrtio,ibond,

nvec,lv,x,1tr.wk,idlm,llstl,1ist2)
do20J=1,1dlm
v(∫,k)=Ⅹ(∫)

10 contlnue
C

c川 音 Degeneracy check
callorthg(1dlm,idlm,Ⅴ.norm,1dgn,2)
prlnt110.ldgn,norm

110 format(/-【Degeneracy】:-,14,
end

Norm :-,214)

============ニ========RESULT 5 ======‡=================

# 1 【Elgenvalues】
-14.28459272 -13.74421336 -13.39309485 -13.04681411

# 2 【Elgenvalues】
一14.28459272 -13.74421336 -13.39309485 -13.04681411

【Degeneracy】 : 1 Norm : 1 0
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cHHHHH日暮Sampleprogram#6●●●HHHH●=日暮
c Elgenvaluesandanelgenvector/lnc2.1ncv2
c Preelslon checkandeorrelatlonfunetlons
C***+++++++I+I+I++++++++++++++++++++++++++++++++
C
paraneter (n=16,ldim=12870,ibond=n,ic=ibond+1)
impllcltreal●8 (a-h.0-Z)
dimensionE(4)
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon
dlmenslon
dimension

&

elemnt(ldlm,lc),ユoe(ldlm,le)
llstl(ldlm).11st2(2,0:2日15)
bondwt(lbond),lpalr(2●lbond),zrtio(ibond)
npalr(2)
wk(ldlm,2)
x(lain),sxx(1),szz(i)

databondwt/lbond*-i.OdO/
datazrtlo/lbond暮1.OdO/
data ipair/1,2,2,3. 3,4, 4,5, 5,6, 6,7, 7,8,8,9,
9,10,10,ll,ll.12,12,13,13.14,14,15,15,16,16,1/

nvee=1
1v=ldlm/5

callsz(n,idin,0.OdO,listl,list2)
calleln2(n,iditn.ipair.bondwt,zrtio,lbond,

elemnt.loc.ldlm,le,llstl.11st2)
calllnC2(elemnt.1oc,ldlm,1dlm.le,nvec,iv,E,itr,wk)
prlnt100.e.ltr

100 format(/I【Elgenvalues] Y/2x,4f14.8
& /I lIteratlonnumber]'/18)
calllncv2(elemnt,loc,ldlm,ldlm.ie,nvec,iv,x,itr,wk)

C-Youmay alternativelyuseinv2/Note:dimensionwk(idim,4)-
c callinv2(elemnt.1oc,ldlm,ldim,lc,iv,E(1),x.wk)
C-一一一一-I---------I----------------一一一一一一一一一一---I-------------一一一
prlnt暮,'【ElgenvectorComponents (selected)】-
prlnt120,(x(J).J三13,1dlm,ldlm/20)

120 format(4d18.9)
c
callcheck2(elemnt,1oc,ldlm,ldlm,lc,X,wk,Hexpec)
mpalr(1);1
npalr(2)=2
callxcorr(n,ldlm,npalr,1,X,sxx,llstl,11st2)
callzcorr(n,idim,npair,i,x,S2;Z,llstl)
print130,sxx,S2:2;

130 format(/I【Nearestneighborcorrelationfunctions]'/
& ' sxx :',d18.10,', szz :I,d18.10)
end
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=================== RESULT 6 =====================

【Elgenvalues】
-14.28459272 -13｡74421336 -13.3930948'5 -13.04681411

【エteratlon number】
55

【Elgenvector components (selected)】
-0.343791333D-05 -0.125778311D-01 -0.892952929D-04
0.341393530D-02
0.121707615D-02
-0.266317017D-02
-0.578613957D-02

-0.717748834D-04 0.346965347D-02
0.341393530D-02 -0.338245335D-07
0.431510431D-03 -0.392280333D-02
-0.448821352D-02 -0.316353968D-06

工nformatlon from eheck2
<x.*H*x> = -1.42845927D+01

H+Ⅹ(J)/Ⅹ(3) (J=Jnln(ldim/3,13),idim,max(1,idlJn/20))
-0.142845913D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02

-0.142845927D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142843792D+02
-0.142845927D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142845854D+02

lNearest ne,ighbor correlation functlons】
sxx :-0.1487978408D+00, S2:2::-0.1487978408D+00
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0.216465015D-02
-0.124963120D-03
-0.391932552D-03
0.113573416D-03
-0.169426157D-03

-0.142845927D+02
-0.142845927D十02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D十02
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C H H H H H H ● Sampleprogram#7 日 日 暮 ● 日 日 ● H H H
e Elgenvectorby lnv2
C+ I + * * Jr+ I + + ● * * * + * * + + 暮 ● ● ★ ● ● * + + 暮 暮 ● ● ● ● 書 ● * * + 暮 ● ● 暮 ● ● ■ ●
C
parameter (n=16,1dlm=12870,1bond三m,1C=lbond+1)
inplicitreal+8 (a-h,0-2:)
dlmenslon E(4)
dlmension elemnt(ldim,ic),loc(ldlm,lc)
dlmenslon llstl(idlm),11st2(2,0:2-15)
dlmenslon bondwt(lbond),lpalr(2●lbond),zrtlo(ibond)
dlmenslon npalr(2)
dlmenslon wk(ldlm,4)
dlnension x(idin).sxx(1),szz(1)

C

&

databondwt/ibond*-1.OdO/
data 2:rtio/ibond+1.OdO/
data lpalr/1,2,2.3, 3.4, 4,5, 5,6, 6,7, 7,8,8,9,
9,10,10,ll,ll,12,12,13,13.14,14,15,15.16,16,1/

mvee;1
1v=ldlm/5

call s2:(n,idin,0.OdO,listl,list2)
Callelm2(n,ldlm,ipalr,bondwt,zrtlo,lbond,

elemnt,loc,ldlm,lc,llstl,11st2)
C羊 + 暮 Eigenvalues
calllne2(elemnt,1oc,1dlm.id上m,lc,nvec,iv,E,itr,wk)
prlnt100,e.ltr

100 format(/-【Eigenvalues】 ソ2X,4f14.8
& /- 【工terationnumber】'/18)

cH + Eigenvector
eall lnv2(elemnt,1oc,idl机,idlm,1C,1V,E(1),x,wk)
prlnt暮.●【Elgenveetorcomponents (selected日 -
prlnt120,(Ⅹ(j),Jこ13,1dlm,idlm/20)

120 format(4d18.9)
C * + + Precislon checkandcorrelation functions
calleheck2(elemnt,loc,ldlm,ldlm,ic,x.wk,Hexpec)
npalr(1)=1
npalr(2)=2
callxcorr(n,ldlm,npair,1,X,sxx,llstl,11st2)
callzcorr(n,ldim,npair,1,x,sz2:,listl)
print130,sxx,szz

130 format(/I【Nearestneighborcorrelationfunctions】'/
& ' sxx :',d18.10.., szz :I,d18.10)
end
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=======三三=三言コ岩三三三===RESULT 7 ;三三=≧;;==;壬===…三毛====

【Elgenvalues1
-14.28459272 -13.74421336 -13.39309485 -13.04681411
【工teratlonnumber】
55

【Elgenvectorcomponents (selected)1
0.343791306D-05 0.125778311D-01 0.892952927D -04
-0.341393530D-02 0.717748833D-04 -0.346965347D-02
-0.121707615D-02
0.266317017D-02
0.578613957D-02

-0.341393530D-02 0.338241834D-07
-0.431510431D-03 0.392280333D-02
0.448821352D-02 0.316353846D -06

工nformatlonfrom check2
<x*H*x> =-i.42845927D+01
H*x(j)/x(3) (j=nin(idin/3,13),idim,max(1,idim/20))
ー0｡142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02

-0.142845927D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D◆02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142845927D+02
-0.142845927D+02 -0.142845927D+02

[Nearestneighbor correlation functlons】
sxx :-0.1487978408D+00, szz :-0.1487978408D+00
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-0.216465015D-02
0.124963119D-03
0.391932552D-03
-0.113573416D-03
0.1694.26156D-03

-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02
-0.142845927D+02



量子スピン系の対角化プログラムTITPACKVer.2

eH●●- ●●= ●●● Sampleprogram#8 ●- - ●●●= 日 暮●- ●
c Elgenvectorsofexcitedstatesby lncv2
C●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●●

C

parameter (n=16,1dlm=12870,1bond三m,lc=lbond+1)
parameter (nvee=3)
implicitreal●8 (a-h,0-Z)
dlmenslonE(4)
dlmenslon elemnt(ldlm,lc),loc(ldlm,lc)
dlmenslon llstl(ldlm),11st2(2,0:2日 15)
dlmenslon bondwt(lbond),lpalr(2●lbond),zrtlo(lbond)
dlmenslonwk(ldlm,2)
dlmenslonx(ldlm,nvee)

C

&

databondwt/lbond●-1.OdO/
data2:rtlo/1bond+1.OdO/
data lpalr/1,2,2,3, 3,4, 4,5, 5,6, 6,7, 7,8,8,9,
9,10,10.ll,ll,12,12,13,13,14,14,15,15,16,16,1/

lv;idlm/5

callsz(n,idizn,0.OdO,listl,list2)
calleln2(n,idln.ipair,bondwt.2:rtio,ibond,

elemnt,loc.idlm.le,llstl,11st2)
cH + Elgenvalues
calllnc2(elemnt,loc,ldlm,ldlm,ic,nvec,1V,E,itr,wk)
prlnt100.e.ltr

100 format(/I【Elgenvalues】 ソ2X,4f14.8
& /.lZterationnumber]'/18)

cH *Eigenvectors
calllncv2(elemnt,loc.ldlm,idlm,lc,nvec,lv,x.itr,wk)
print +,'lEigenvectorcomponents (selected)]T
prlnt120,(x(∫,nvee),J=13,1dlm.ldlm/20)

120 format(4d18.9)
C+**Precisloncheck
callcheck2(elemnt,1oc.ldlm,ldlm,le,x(1.nvec),wk,Hexpec)
end
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=======================RESULT 8 ========--===========--==

【Elgenvalues1
-14.28459272 -13.74421336 -13.39309485 -13.04681411

[工teratlon number1
55

【Elgenvector Components (selectedH
-0.166157115D-05 0.202614404D-01 -0.534581165D-04
0.165963437Ⅰ)-04
0.147983246D-02
0.177345430D-02
-0.823637282D-02

-0.112695745D-03 0.369229156D-02
0.165909315D-04 0.461877859D-07
0.447742842D-03 -0.603804074D-02
0.253088422D-02 -0.232255190D-06

工nformatlon from check2
<x*H*x> = -i.33930949D+01

H●Ⅹ(J)/Ⅹ(J) (J=mln(ldlm/3,13),ldlm,max(1,ldlm/20))
-0.133610347D+02
-0.133918567D+02
-0.133931018D+02
-0.133931035D+02
-0.133930975D+02

-0.133930943D◆02 -0.133927056D+02
-0.133930051D+02 -0.133930862D+02
-0.133931383D+02 -0.150757678D+02
-0.133930855D+02 -0.133931035I)+02
-0.133931132D+02 -0.132852749D十02
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-0.246163432D-02
0.618966568D-04
0.284898350D-03
0.144085466D-04
0.123631336D-03

ー0.133930963D+02
-0.133937402D+02
-0.133929193D+02
-0.133921156D+02
-0.133935159D+02
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C- - - - - = ● Sampleprogram #9 H H H H ● 日 日 - H
c Elgenvectorofan excitedstateby lnv2
C + I + * +* **+ + + + + + + + + + + + + + + + ++ ++ + *+ + ++ + + * +++ + + + + + + +

parameter (n=16,idim=12870.ibond=n.ic=ibond+i)
1mplicitreal+8 (a-h,0-2:)
dlmenslonE(4)
dlmenslon elemnt(ldlm.lc),1oc(ldlm.lc)
dimension listl(ldim),list2(2,0:2H lS)
dlmensionbondwt(lbond),ipair(2+ibond),2:rtio(ibond)
dlmenslonwk(ldlm,4)
dlmenslonx(ldlm)

C

&

databondwt/ibond★-1.OdO/
data zrtlo/ibond*1.OdO/
data lpalr/1,2,2,3, 3,4, 4,5, 5,6, 6,7, 7,8,8,9,
9,10,10,ll,ll,12,12,13,13.14.14,15,15,16,16,1/

nvec=0
1v=ldlm/5

call sz(n,idim,0.OdO,listl,list2)
calleln2(n.idin,ipair,bondwt,zrtio,ibond,

elemnt,ユoe,ldlm,le,llstl,llst2)
C* * * Elgenvalues
calllnc2(elemnt,loc,idlm,idlm.le,nvec,lv,E,itr,wk)
prlnt100.e,itr

100 format(/-【Elgenvalues】 ソ2X,4f14.8
& /I【エteratlonnumber1-/18)

cH Elgenvector
eall lnv2(elemnt.1oe,1dlm,id上m,lc,lv,E(3),X,wk)
prlnt 暮,IlElgenvectorcomponents (selected)】-
print120.(x(3).j=13,idim,idim/20)

120 format(4d18.9)
C+ I+ Precision check
eallcheck2(elemnt,loc,ldlm,ldlm,lc,x.wk,Hexpec)
end
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==三三三三ここ壬三言…ここ=∋==…==RESULT 9芸岩…ミニ……三毛…=…==;===冨-

【Elgenvalues1
-14.28459272 -13.74421336 -13.39309485 -13.04681411
【エteratlonnumber】
55

【Elgenvectorcomponents (selected)】
0.165844753D-05 -0.202614598D-01 0.534555100D-04
-0.165944006D-04 0.112694173D -03 -0.369228069D-02
-0.147982559D-02 -0.165944006D-04 -0.501220884D-07
-0.177346319D-02 -0.447732385D-03 0.603803498D-02
0.823636716D-02 -0.253089737D-02 0.230877007D-06

----------------------一一-- エnformatlon from check2
<Ⅹ●H●Ⅹ> = -1.33930949D+01
H●Ⅹ(J)/Ⅹ(∫) (J=mln(ldlm/3,13),ldlm,max(1,ldlm/20日
-0.133930949D+02 -0.133930949D+02 -0.133930949D+02
-0.133930949D+02 -0.133930949D◆02 -0.133930949D+02
-0.133930949D+02 -0.133930949D+02 -0.133930949D+02
-0.133930949D+02 -0.133930949D+02 -0.133930949D+02
-0.133930949D+02 -0.133930949D+02 -0.133930949D+02

-562-

0.246164682D-02
-0.618994405D-04
-0.284895220D-03
-0.144077194D-04
-0.123638716D-03

-0.133930949D+02
-0.133930949D+02
-0.133930949D+02
-0.133930949D+02
-0.133930949D+02
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cH t ● H H H ●H Sampleprogram#10 ● H H H ● ◆ ● 日 日 ● ●t
cDegeneracycl一cckbyvarlouslnltlalvectors
C+I+ + + +++ + *++ ++ + + + + + + + * + + I+ ++ + ++ + + + I++ ++ + + + + + + + +
C
parameter (n=15.idlm=6435.1bond=n,lc=ibond+1)
1mplicitreal.8 (a-h,0-2;)
dlmenslonE(4)
dlmenslon elemnt(ldlm.le).1oe(ldlm,lc)
ーdlmenslon llstl(ldlm),11st2(2,0;2- 15)
dinensionbondwt(ibond).ipair(2.ibond),zrtio(ibond)
dlmenslonwk(ldlm,4)
dlmenSlonx(ldlm)
dlmenslonv(ldlm,3),norm(3)

C

&

dataI)ondwt/lbond●-1.OdO/
datazrtlo/lbond+1.OdO/
data lpalr/1,2,2,3, 3,4, 4.5, 5,6, 6,7, 7,8,8,9,
9,10,10,ll,ll,12,12,13,13,14.14,15,15,1/

nvec=1
1v=ldlm/5

calls2:(n.idin,0.5dO,listl,list2)
callelm2(n,ldlm,lpair,bondwt,zrtlo,lbond,

elemnt,1oc,ldlm,1C,llstl,11st2)
k=0

e ● ● ● Twodifferentlnltlalcondltlons
do10lv=91,1dlm,idlm/3
k=k◆1
ealllne2(elemnt,loc,ldlm,idlm,le,nvec,1V,E,itr,wk)
prlnt100,k,e

100 format(/'肯●,i2,IlElgenvalues] '/2x,4f14.8)
ealllnv2(elemnt,loc,ldlm,ldlm,le.lv,E(1).x.wk)
prlnt●,-【Elgenvectorcomponents (selected)】-
prlnt120,(x(∫),J=13,1dlm,ldlm/20)

120 forJnat(4d18.9)
ealleheck2(elemnt,1oc,ldlm,ldlm,lc,x,wk,Hexpec)
do203=1,1dlm

20 v(J,k)芸Ⅹ(J)
10 contlnue
c H * Degeneracy check
callorthg(ldlm,ldlm,Ⅴ,norm,ldgn,3)
print110,ldgn

110 format(/I【Degeneraey】ソ16)
end
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======-_========SSS=====RESULT IO ==============--=======
# 1 lEigcnvalues]
-13.06733514 -ll.96360777 -ll.81579617 -ll.38354062
lElgenvector cotnponents (selected)】
-0.216184041D-04
-0.950483111D-04
0.291648453D-02
0.130351381D-01
-0.292867713D-02
-0.192746201D-05

0.466020902D-04
-0.108877505D-04
0.446917739D-03
0.678284543D-02
0.124878415D-03

0.858568810D-02
-0.185623259D-02
0.240087903D-02
0.627902135D-03
-0.108005064D-02

一一一一一一一1--------------一一一一 工nformatlon from check2
<x+H+x> 2 -1.30673351D+OI
H+x(J)/Ⅹ(3) (J=mln(ldim/3,13),ldim,max(1,ldim/20))
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02

-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02

-0.130673351D十02
-0.13q673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D十02

0.311067773D-01
0.258277241D-01
0.661170111D-07
-0.206518280D-02
0.398754858D-05

-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D十02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02

#2 【Elgenvalues]
-13.06733514 -ll.96360777 -ll.81579617 -ll.38354062
【Elgenveetor components (selected日
0.265996975D-04
0.■968492731D-04
-0.265756433D-02
-0.127062243D-01
0.352839736D-02
0.193268281D-05

ー0.539142039D -04
0.101678791D-04
-0.508926877D -03
-0.782358537D-02
-0.428351926D -04

-0.458408275D-02
0.164150008D-02
-0.270652420D-02
-0.578098721Ⅰト03
0.232625155D-02

エnfor皿ation from check2
<x*Htx> = -1.30673351D+OI
H+x(3)/x(J) (3=min(idlm/3.13),ldim.max(i,idim/20))
-0.1･30673351D+02
-0.130673351D十02
-0.130673351D十02
-0.130673351D+02
-0.130673351D十02
-0.130673351D+02

-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0,130673351D+02
-0.130673351D+02

-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D十02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02

-0.322150561D-01
-0.238621186D-01
-0.242475659D-05
0.210485701D-02
-0.235926022D-05

-0.130673351D十02
-0.13067～3351D+02
-0.130673351D十02
-0.130673351工)+02
-0.130673351D+02

# 3 【Elgenvalues】
-13.06733514 -ll,96360777 -ll.81579617 -ll.38354062
【Elgenvector components (selected日
0.375508923D-04
0.906001311D-04
-0.161552964D-02
-0.102906113D-01
0.480871707D-02
0.172124791D-05

-0.682496589D-04
0.694549942D-05
-0.624444049D-03
-0.984641862D-02
0.193816545p-03

0.725041398p-02
0.843130331D-03
-0.325274034D-02
-0.369832053D -03
0.557251239D-02

エnformatlon from check2
<Ⅹ●fT*x> 芸-1.30673351D+01
H･x(3)/A(J) ()=min(iditn/3,13),idim,max(i,idim/20))
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D◆02
-0.130673351D+02
-0.130673351D◆02

-0.130673351D◆02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02

-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D+02
-0.130673351D十02
-0.130673351D◆02

【Degeneracy】
2 -564-

-0.315741275D-01
-0.155199736D-01
-0.880032261D-05
0.197054810D-02
0.251410648D-05

-0.130673351D+02
-0.130673351D十02
-0.130673351D十02
-0.130673351D十02
-0.130673351D+02
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e- - = - - ● ■ Sampleprogram #11 日 - ● = - = - - -
c Elgenvaluesandan elgenvectorby dlag
C+ + I + + + + + +++++ tttt + + t a t + + + + * * + + * t t + + + + I + + + + I + I + + + I
parameter (n=8,1dlm=70,1bond=n)
1mplicitreal+8 (a-h,0-2:)
dlmenslonE(4)
dlmenslon elemnt(1dlm,ldlm)
dlmenslon llstl(idlm),11st2(2,0:2- 15)
dimension bondwt(ibond),ipalr(2*ibond),zrtio(ibond)
dimension npair(2),sxx(i),S2:Z(i)
dimenslonwk(ldlm,8),lwk(ldlm).Ⅴ(ldlm)

C
databondwt/ibond*-1.OdO/
datazrtio/ibond暮1.OdO/
data lpalr/1,2,2,3,3,4,4,5,5,6,6.7,7,8,8,1/

C

&

callsz(n,ldi皿,0.OdO,1ist1,11st2)
calleln3(n,idim,ipalr,bondwt,Zrtio,ibond,

elemnt.ldlm,llstl,11st2)
C

eps=1.a-13
nvec言1
ne=4
calldlag(elemnt,1dlm,ldlm.E,Ⅴ.ne.nvec,eps,wk,lwk)
prlnt100,E

100 format(/-【Elgenvalues】 ソ2X,4f14.8)
cH ● Donotforget to callelm3agaln before calling check3
Callelm3(n.ldlm,1palr,bondwt.zrtlo,lbond,
& elemnt.ldlm,llstl,11st2)
calLchecks(elemnt,idim,idim.V.wk,Hexpec)

C
npalr(1)=1
npalr(2)=2
callxcorr(n,ldlm,npalr ,1,Ⅴ,sxx,listl,11st2)
prlnt暮,-sxx:I.sxx
callzcorr(n,idim,npair ,1.V,sz2;,llstl )
print +.'szz:I.szz
end

==ここ三言王===========ゴRESULT ll==言三三三======--=三====
【ElgenvaluesI
-7.30218682 -6.25683813 -5.39925630 -4.91747702

工nformatlon from check3
くⅩ★H★Ⅹ>ニー7.30218682D+00
H★x(j)/Ⅹ(J)(J=mln(ldlm/3,13),ldlm,max(1,ldlm/20日
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01

-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
-0.730218682D十01

-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01
-0.730218682D十01
-0.730218682D+01

sxx:-0.152128892039048937
szz:-0.152128892039049157
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-0.730218682D+01
-0.730218682D+O1
-0.730218682D十01
-0.730218682D+01
-0.730218682D+01


