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1
What is HΦ?

1.1 HΦとは？

実験データと理論模型の解析結果との直接比較は、物質科学の研究プロセスの一
つの核となっています。例えば、低エネルギー励起構造を反映する比熱の温度依存
性や、帯磁率から見積もった有効スピン・モーメントおよびキュリー・ワイス温度
等の実験データからその背後にある電子状態を理解するためには、理論模型の解析
結果との比較が必要不可欠です。
理論模型の解析手法としては、厳密対角化法 [1]が近似を用いず定量的な計算が

できる最も信頼できる手法です。この目的のためには、東京工業大学の西森秀稔教
授が作られた固有値問題ソルバパッケージ TITPACK が長年広く利用されてきまし
た。これまでは計算機資源の制約もあり、その利用は比較的小さな系への適用に限
られてきました。しかし、計算機の進歩によって、並列化を利用してハバード模型
18格子点、スピン 1/2の格子スピン模型 36格子点程度の計算が容易に実行可能と
なっています。また、量子統計力学の発展 [2–5]により、基底状態計算と同程度のコ
ストでの有限温度計算が可能となり、比熱や帯磁率の実験との定量的比較が十分可
能となってきています [6]。これらの計算が可能になった背景には低バンド幅で多数
の分散メモリ計算コアを持つ新しい計算機アーキテクチャがあり、その性能を最大
限に生かしつつ、簡便に利用可能な新しいソフトウェアの登場が待たれていました。
このような背景に基づき、汎用量子模型ソルバーパッケージHΦは、ランチョ

ス法に基づく量子多体模型の基底状態および低励起状態に対する厳密対角化法と、
熱的純粋量子状態 [5]を基礎とした有限温度計算を、簡便かつ柔軟なユーザー・イ
ンターフェイスとともに並列実装されたアプリケーションを目指して開発されまし
た。シンプルなハバード模型やハイゼンベルグ模型に始まり、多軌道ハバード模型
やジャロシンスキー-守谷相互作用やキタエフ項のように SU(2)対称性を破る相互作
用を持つ量子スピン模型、さらに遍歴電子と局在スピンが結合した近藤格子模型ま
で、ユーザーの興味に応じて広汎な量子格子模型を解析することができます。基底
状態および有限温度での内部エネルギーはもちろん、比熱や電荷・スピン構造因子を
始めとする様々な物理量が計算可能となっています。実験研究者を含む幅広いユー
ザーに気楽にご利用いただければ幸いです。

1.1.1 ライセンス

本ソフトウェアのプログラムパッケージおよびソースコード一式はGNU General
Public License version 3（GPL v3）に準じて配布されています。
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c⃝2015- The University of Tokyo. All rights reserved.
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1.2 動作環境

以下の環境で動作することを確認しています。

• 東京大学物性研究所スーパーコンピューターシステムB「sekirei」

• 富士通 FX-10および京コンピューター

• Linux PC + intelコンパイラ

• Linux PC + gcc

• Mac + gcc



2
How to use HΦ?

2.1 要件

HΦのコンパイル ·使用には次のものが必要です。

• C/fortran コンパイラ (インテル、富士通、GNUなど)

• BLAS/LAPACKライブラリ (インテルMKL, 富士通, ATLASなど)

• MPIライブラリ (MPI並列を行わない場合は必要ありません)

� �
Tips
例/ intelコンパイラーでの設定
intelコンパイラを使用する場合には、コンパイラに付属の設定用スクリプトを
使用するのが簡単です。
64ビットOSで bashを使っている場合には

source /opt/intel/bin/compilervars.sh intel64

または

source /opt/intel/bin/iccvars.sh intel64

source /opt/intel/mkl/bin/mklvars.sh

等を~/.bashrcに記載してください。詳しくはお手持ちのコンパイラ、ライブ
ラリのマニュアルをお読みください。� �

2.2 インストール方法

HΦ は次の場所からダウンロードできます。
https://github.com/QLMS/HPhi/releases

ダウンロードしたファイルを次のように展開してください。

$ tar xzvf HPhi-xxx.tar.gz

HΦは次の 2通りの方法でインストールできます。

4
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2.2.1 HPhiconfig.shを使う方法

展開したディレクトリのなかにある HPhiconfig.shスクリプトを次のように実
行してください。(物性研システムB”sekirei”の場合)

$ bash HPhiconfig.sh sekirei

これによりコンパイル環境設定ファイル make.sysが src/ディレクトリに作られま
す。HPhiconfig.shの引数は次のものに対応しています。

• sekirei : 物性研究所システムB ”sekirei”

• fujitsu : 物性研究所システムC ”maki”

• sr : 日立製作所 SR16000

• intel : Intelコンパイラ

• intel-openmpi : Intelコンパイラ + OpenMPI

• intel-mpich : Intelコンパイラ + MPICH2

• intel-intelmpi : Intelコンパイラ + IntelMPI

• gcc : GCC

• gcc-openmpi : GCC + OpenMPI

• gcc-mpich : GCC + MPICH2

• gcc-mac : GCC + Mac

make.sysの中身は次のようになっています (物性研システムB ”sekirei”の場合)。

CC = mpicc

F90 = mpif90

CFLAGS = -fopenmp -O3 -g -traceback -xHost -ipo -mcmodel=large \

-shared-intel -D MPI

FFLAGS = -fopenmp -O3 -g -traceback -xHost -ipo -mcmodel=large \

-shared-intel -D MPI -fpp

LIBS = -mkl -lifcore

となります。それぞれのマクロ (変数)の説明は次のとおりです。

• CC : C コンパイルコマンド (icc, gcc, fccpx)

• F90 : fortran コンパイルコマンド (ifort, gfortran, frtpx)

• CFLAGS : C コンパイルオプション。-openmp, -fopenmp, -qopenmpなどの
OpenMP有効化のオプションは必須です。MPI並列を行う場合は-D MPIを
つけます.
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• FFLAGS : fortran コンパイルオプション。CFLAGS と同様。

• LIBS : リンクオプション

これでコンパイルのための準備が整います。その後

$ make HPhi

とすることで実行可能ファイル HPhiが src/内に生成されるので、このディレクト
リにパスを通すか、パスの通っている場所にシンボリックリンクを作ってください。� �
Tips
実行ファイルにパスを通す時には、次のようにします。
$ export PATH=${PATH}:HPhiのディレクトリ/src/

この設定を常に残すには、例えばログインシェルが bashの場合には~/.bashrc

ファイルに上記のコマンドを記載します。� �
2.2.2 cmakeを使う場合� �
Tips
sekirei で cmake を利用するには

source /home/issp/materiapps/tool/env.sh

maki では

source /global/app/materiapps/tool/env.sh

をあらかじめ実行する必要があります。� �
HPhiを展開したディレクトリのパスを$PathTohphi 、ビルドディレクトリを

$HOME/build/hphi (任意の場所を指定可能)とした場合に、

cd $HOME/build/hphi

cmake -DCONFIG=gcc $PathTohphi

make

でコンパイルすることができます。コンパイル後、$HOME/build/hphi 直下に src
フォルダが作成され、実行ファイルであるHPhiがそのフォルダ内に作成されます。
MPIライブラリがない場合には、MPI非対応の実行ファイルが作成されます。
なお、上の例では gccコンパイラを前提としたコンパイルになっていますが、

• sekirei : 物性研究所システムB ”sekirei”

• fujitsu : 富士通コンパイラ (物性研究所システムC ”maki”)

• intel : intelコンパイラ + Linux PC
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• gcc : GCC + Linux PC

のオプションが用意されています。以下、HPhiを展開したディレクトリでビルドす
る例を示します (intelコンパイラの場合)。

mkdir ./build

cd ./build

cmake -DCONFIG=intel ../

make

実行後、buildフォルダ直下に srcフォルダが作成され、HPhiが srcフォルダ内に作
成されます。なお、コンパイラを変更しコンパイルし直したい場合には、都度 build
フォルダごと削除を行った上で、新規に上記作業を行うことをお薦めします。

SSE2が使用出来る場合には、cmakeでのコンパイル時-DHAVE_SSE2を付け加え
てください.

2.3 ディレクトリ構成

HPhi-xxx.gzを解凍後に構成されるディレクトリ構成を以下に示します。

├──CMakeLists.txt
├──COPYING
├── config/
│ ├── fujitsu.cmake
│ ├── gcc.cmake
│ ├── intel.cmake
│ └── sekirei.cmake
├── doc/
│ ├── en/
│ ├── fourier/
│ │ ├── en/
│ │ ├── figs/
│ │ └── ja/
│ ├── jp/
│ ├── userguide en.pdf
│ └── userguide jp.pdf
├──HPhiconfig.sh
├── samples/
├── src/
│ ├──**.c
│ ├──CMakeLists.txt
│ ├── include/
│ │ └──**.h
│ └──makefile src
├── test/
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└── test tool/
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2.4 基本的な使い方

HΦではスタンダードモードとエキスパートモードの 2つのモードが存在します。
ここでは、スタンダードモードおよびエキスパートモードでの計算に関して、それ
ぞれ基本的な流れを記載します。

2.4.1 スタンダードモード

スタンダードモードでの動作方法は下記の通りです。

1. 計算用ディレクトリの作成

計算シナリオ名を記載したディレクトリを作成します。

2. スタンダードモード用入力ファイルの作成

スタンダードモードでは、あらかじめ用意されたいくつかのモデル (Heisenberg
モデルやHubbardモデル)や格子 (正方格子など)を指定し、それらに対するい
くつかのパラメーター (最近接 ·次近接スピン結合やオンサイトクーロン積分
など)と計算手法 (Lanczos法、TPQ法など)を設定します。各ファイルは Sec.
4.1に従い記載してください。

3. 実行

”-s”(“--standard” でも可)をオプションとして指定の上、1で作成した入力
ファイル名を引数とし、HPhiを実行します。

• シリアル/OpenMP並列 の場合
$ パス/HPhi -s 入力ファイル

• MPI並列/ハイブリッド並列 の場合
$ mpiexec -np プロセス数 パス/HPhi -s 入力ファイル
ワークステーションやスパコン等でキューイングシステムを利用してい
る場合はプロセス数をジョブ投入コマンドの引数として与える場合があ
ります。詳しくはお使いのシステムのマニュアルをご参照ください。プ
ロセス数の指定に関しては計算する系により固定のものに設定する必要
があります。詳細は 2.4.3を参照ください。

4. 途中経過

計算実行の経過について outputフォルダにログファイルが出力されます。出
力されるファイルの詳細に関しては 4.3を参考にしてください。

5. 最終結果

計算が正常終了した場合、計算モードに従い outputフォルダに計算結果ファ
イルが出力されます。出力されるファイルの詳細に関しては 4.3を参考にして
ください。
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� �
Tips
OpenMPスレッド数の指定
実行時のOpenMPのスレッド数を指定する場合は、HΦを実行する前に以下の
様にしてください (16スレッドの場合)。

export OMP_NUM_THREADS=16� �
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2.4.2 エキスパートモード

エキスパートモードでの動作方法は下記の通りです。

1. 計算用ディレクトリの作成

計算シナリオ名 (名前は任意)を記載したディレクトリを作成します。

2. 詳細入力ファイルの作成

エキスパートモードでは、ハミルトニアンのすべての項を記述する詳細入力
ファイルと計算条件のファイル、およびそれらのファイル名のリストファイル
を作成します。各ファイルは Sec. 4.2に従い記載してください。なお、リスト
ファイルの作成はスタンダード用のファイル StdFace.defを用いると容易に作
成することができます。

3. 実行

”-e”(“--expert” でも可)をオプションとして指定の上、1で作成した入力リ
ストファイル名を引数とし、ターミナルからHΦを実行します。

• シリアル/OpenMP並列
$ パス/HPhi -e 入力リストファイル

• MPI並列/ハイブリッド並列
$ mpiexec -np プロセス数 パス/HPhi -e 入力リストファイル
プロセス数の指定に関しては計算する系により固定のものに設定する必
要があります。詳細は 2.4.3を参照ください。

4. 途中経過

計算実行の経過について outputフォルダにログファイルが出力されます。出
力されるファイルの詳細に関しては 4.3を参考にしてください。

5. 最終結果

計算が正常終了した場合、計算モードに従い outputフォルダに計算結果ファ
イルが出力されます。出力されるファイルの詳細に関しては 4.3を参考にして
ください。
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2.4.3 プロセス数の設定

MPI並列/ハイブリッド並列を用いる場合、プロセス数は以下のように設定して
ください。

1. Standardモード

• 電子系及び近藤格子系
スタンダードモード用入力ファイルで model="Fermion Hubbard",
"Kondo Lattice", "Fermion HubbardGC"の場合は、プロセス数が 4nと
なるように設定してください。

• スピン系
スタンダードモード用入力ファイルで model="Spin", "SpinGC"の場合
は、入力ファイルの 2Sの値に対してプロセス数が (2S+1)nとなるように
設定してください (デフォルトは 2S=1)。

2. Expertモード

• 電子系及び近藤格子系 4.2.2のCalcModファイルで、CalcModelとし
て fermion Hubbard模型、近藤模型を選択した場合は、プロセス数が 4n

となるように設定してください。

• スピン系
4.2.2のCalcModファイルで、CalcModelとしてスピン模型を選択した
場合は、4.2.4の LocSpinファイルを参考にプロセス数を指定する必要
があります。許容されるプロセス数は、サイト数の大きいものから順に
局在スピンの状態数 (2S+1)を掛けたもので指定されます。
例えば、LocSpinファイルが� �
================================

NlocalSpin 3

================================

========i_0IteElc_2S ======

================================

0 3

1 2

2 1� �
で与えられる場合、許容されるプロセス数は2 = 1+1, 6 = 2×(2+1), 24 =
6× (3 + 1)となります。

2.4.4 バージョン番号の確認

次のように-vオプションをつけてHΦを実行すると, バージョン番号を標準出
力した後終了します。

$ PATH/HPhi -v
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チュートリアル

3.1 スタンダードモード

3.1.1 Heisenberg模型

以下のチュートリアルはディレクトリ

samples/CG/Heisenberg/

内で行います。Heisenberg模型におけるサンプル入力ファイルは

samples/CG/Heisenberg/stan.in

にあります。この例では 2次元正方格子のHeisenberg模型 (最近接サイト間の反強
磁性的スピン結合のみを持つ) を考察します。

Ĥ = J

4∑
i,j=1

(Ŝij · Ŝi+1j + Ŝij · Ŝij+1) (3.1)

ただし、周期境界条件 (S15 = S51 = S11)を採用します。インプットファイルの中身
は次のとおりです。� �
model = "Spin"

method = "CG"

lattice = "square"

W = 4

L = 4

J = 1.0

2Sz = 0� �
この例ではスピン結合 J = 1(任意単位)とし、サイト数は 16としました。

ログ出力

標準出力でログが出力されます。また、outputディレクトリが自動生成され、そ
こにも計算経過を示すログが出力されます。例えば、サンプル実行時には以下のファ
イルが出力されます。� �
CHECK_InterAll.dat Time_CG_EigenVector.dat zvo_Lanczos_Step.dat

CHECK_Memory.dat WarningOnTransfer.dat zvo_sz_TimeKeeper.dat

CHECK_Sdim.dat zvo_TimeKeeper.dat� �
13
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ログ出力されるファイルの詳細は 4.3.1-4.3.11をご覧ください。実行コマンドと標準
出力 (MPI並列/ハイブリッド並列でコンパイルした場合の結果)は次のとおりです。

$ パス/HPhi -s stan.in

,ammmmmmmmmmmmmmb,, Welcome to the

,@@‘ dm mb ===m

,@@‘ d@@@@@@@@@@@@@@@@b Pm, @@ @@ @@

d@ d@@@ @@@ @@@@@@ @@@@b ~@a @@ @@ @@@@@@@@

d@ @@@@ ^^^ @@@@ m m @@@ @, @@ @@ @@@ @@ @@@

@ @@@@_@@@_@@@@mm mm@@@ @| @@mmmmmmmmmm@@ @@ @@ @@

P@ 9@@@@@@@@@@@@@@@@@P @~ @@@@@@@@@@@@@@ @@ @@ @@

@@ ~~9@@@@@@PPP~ @P @@ @@ @@@ @@ @@@

~@@b @@@@@@@ ,@@~ @@ @@ @@@@@@@@

~@@@m,,@@@@@@@@@ ,m@~‘ @@ @@ @@

~~9@@@@@@@@@ ~

9@P~~~9@P Version 2.0.3

##### Parallelization Info. #####

OpenMP threads : 1

MPI PEs : 1

###### Standard Intarface Mode STARTS ######

Open Standard-Mode Inputfile stan.in

KEYWORD : model | VALUE : Spin

KEYWORD : method | VALUE : CG

KEYWORD : lattice | VALUE : square

KEYWORD : w | VALUE : 4

KEYWORD : l | VALUE : 4

KEYWORD : j | VALUE : 1.0

KEYWORD : 2sz | VALUE : 0

####### Parameter Summary #######

@ Lattice Size & Shape

a = 1.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

Wlength = 1.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

Llength = 1.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

Wx = 1.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######
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Wy = 0.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

Lx = 0.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

Ly = 1.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

phase0 = 0.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

phase1 = 0.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

@ Super-Lattice setting

L = 4

W = 4

Height = 1 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

Number of Cell = 16

@ Hamiltonian

h = 0.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

Gamma = 0.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

2S = 1 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

D = 0.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

J0x = 1.00000

J0y = 1.00000

J0z = 1.00000

J1x = 1.00000

J1y = 1.00000

J1z = 1.00000

@ Numerical conditions

LargeValue = 4.50000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

###### Print Expert input files ######

locspn.def is written.

coulombinter.def is written.

hund.def is written.

exchange.def is written.

CDataFileHead = zvo ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

Lanczos_max = 2000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

initial_iv = -1 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

exct = 1 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

LanczosEps = 14 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

LanczosTarget = 2 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

NumAve = 5 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

ExpecInterval = 20 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

NOmega = 200 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

OmegaMax = 72.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

OmegaMin = -72.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

OmegaIm = 0.04000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######



16 3 チュートリアル

2Sz = 0

modpara.def is written.

@ Spectrum

SpectrumQW = 0.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

SpectrumQL = 0.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

SpectrumQH = 0.00000 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

SpectrumType = szsz ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

pair.def is written.

@ CalcMod

Restart = none ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

InitialVecType = c ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

EigenVecIO = none ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

CalcSpec = none ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

calcmod.def is written.

ioutputmode = 1 ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

greenone.def is written.

greentwo.def is written.

namelist.def is written.

###### Input files are generated. ######

Read File ’namelist.def’.

Read File ’calcmod.def’ for CalcMod.

Read File ’modpara.def’ for ModPara.

Read File ’locspn.def’ for LocSpin.

Read File ’coulombinter.def’ for CoulombInter.

Read File ’hund.def’ for Hund.

Read File ’exchange.def’ for Exchange.

Read File ’greenone.def’ for OneBodyG.

Read File ’greentwo.def’ for TwoBodyG.

Read File ’pair.def’ for PairExcitation.

###### Definition files are correct. ######

Read File ’locspn.def’.

Read File ’coulombinter.def’.

Read File ’hund.def’.

Read File ’exchange.def’.

Read File ’greenone.def’.

Read File ’greentwo.def’.

Read File ’pair.def’.
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###### Indices and Parameters of Definition files(*.def) are complete. ######

MAX DIMENSION idim_max=12870

APPROXIMATE REQUIRED MEMORY max_mem=0.001647 GB

###### MPI site separation summary ######

INTRA process site

Site Bit

0 2

1 2

2 2

3 2

4 2

5 2

6 2

7 2

8 2

9 2

10 2

11 2

12 2

13 2

14 2

15 2

INTER process site

Site Bit

Process element info

Process Dimension Nup Ndown Nelec Total2Sz State

0 12870 8 8 8 0

Total dimension : 12870

###### LARGE ALLOCATE FINISH ! ######

Start: Calculate HilbertNum for fixed Sz.

End : Calculate HilbertNum for fixed Sz.

Start: Calculate diagaonal components of Hamiltonian.

End : Calculate diagaonal components of Hamiltonian.

###### Eigenvalue with LOBPCG #######

initial_mode=1 (random): iv = -1 i_max=12870 k_exct =1
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Step Residual-2-norm Threshold Energy

1 2.44343e+00 1.00000e-07 -5.27456e-01

2 2.76604e+00 1.87217e-07 -1.87217e+00

3 2.61923e+00 4.19088e-07 -4.19088e+00

4 2.57106e+00 5.97098e-07 -5.97098e+00

(中略)

40 7.39431e-06 1.12285e-06 -1.12285e+01

41 4.15948e-06 1.12285e-06 -1.12285e+01

42 2.04898e-06 1.12285e-06 -1.12285e+01

43 9.92048e-07 1.12285e-06 -1.12285e+01

###### End : Calculate Lanczos EigenValue. ######

###### End : Calculate Lanczos EigenVec. ######

i= 0 Energy=-11.228483 N= 16.000000 Sz= 0.000000 Doublon= 0.000000

この実行では、はじめにハミルトニアンの詳細を記述するファイルlocspin.def、
trans.def、exchange.def、coulombintra.def、hund.def、namelist.def、calcmod.def、
modpara.defと、結果として出力する相関関数の要素を指定するファイルgreenone.def、
greentwo.defが生成されます。これらのファイルはエキスパートモードと共通です。

計算結果出力

局所最適ブロック共役勾配 (LOBCG)法
入力ファイルで method = "CG"を選択すると、LOBCG法での計算が行われま
す。LOBCG法での計算が正常終了すると、固有エネルギーおよび一体グリー
ン関数、二体グリーン関数が計算され、ファイル出力されます。以下に、この
サンプルでの出力ファイル例を記載します。以下に、このサンプルでの出力
ファイル例を記載します。(xxには 0から始まる固有値番号が入ります)。� �
zvo_energy.dat zvo_cisajs_eigen_xx.dat

zvo_cisajscktalt_eigen_xx.dat� �
スタンダードモードの場合は、greenone.def、greentwo.defに基づき、zvo cisajs eigen xx.dat、
zvo cisajscktalt eigen xx.datに固有値番号に対応した一体グリーン関数および
二体グリーン関数の値が出力されます。各ファイルの詳細は、それぞれ 4.3.18
- 4.3.21 に記載がありますので、ご参照ください。

Lanczos法
Lanczos法での計算が正常終了すると、固有エネルギーおよび一体グリーン関
数、二体グリーン関数が計算され、ファイル出力されます。
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� �
zvo_energy.dat zvo_cisajs.dat

zvo_cisajscktalt.dat� �
スタンダードモードの場合は、greenone.def、greentwo.defに基づき、一
体グリーン関数には ⟨niσ⟩、二体グリーン関数には ⟨niσnjσ′⟩が自動出力されま
す。なお、Lanczos法で求めた固有ベクトルが十分な精度を持つ場合にはその
固有ベクトルで計算されます。一方、Lanczos法で求めた固有ベクトルが十分
な精度を持たない場合には、ログ出力に「Accuracy of Lanczos vetor is not
enough」が表示され、CG法で固有ベクトルが求められます。各ファイルの詳
細は 4.3.12, 4.3.21に記載がありますので、ご参照ください。

TPQ法
入力ファイルで method = "TPQ"を選択すると、TPQ法での計算が行われま
す。TPQ法での計算が正常終了すると、以下のファイルが出力されます (%%に
は runの回数、&&にはTPQのステップ数が入ります)。� �
Norm_rand%%.dat SS_rand%%.dat

zvo_cisajs_set%%step&&.dat

zvo_cisajscktalt_set%%step&&.dat� �
Norm rand%%.datには、逆温度や波動関数の規格前の大きさなどの基礎情報
が、各 run回数に応じステップ数とともに出力されます。また、SS rand%%.dat
には、逆温度、エネルギー、ハミルトニアンの二乗の期待値などの物理量が各
run回数に応じステップ数とともに出力されます。zvo cisajs set%%step&&.dat,
zvo cisajscktalt set%%step&&.datには各 run回数でのステップ数に応じた一
体グリーン関数および二体グリーン関数が出力されます。各ファイルの詳細は
それぞれ、4.3.15, 4.3.16, 4.3.21に記載がありますので、ご参照ください。

全対角化法
入力ファイルで method = "fulldiag"を選択すると、全対角化法での計算が
行われます。全対角化法での計算が正常終了すると、下記のファイルが出力さ
れます (xxには 0から始まる固有値番号が入ります)。� �
Eigenvalue.dat zvo_cisajs_eigen_xx.dat

zvo_cisajscktalt_eigen_xx.dat zvo_phys_Nup4_Ndown4.dat� �
Eigenvalue.datには固有値番号およびエネルギー固有値が出力されます。ま
た、zvo cisajs eigen xx.dat、zvo cisajscktalt eigen xx.datには固有値番号に対
応した一体グリーン関数および二体グリーン関数の値が出力されます。また、
zvo phys Nup4 Ndown4.datには、エネルギーやダブロンの期待値などの物理
量が出力されます。各ファイルの詳細は、それぞれ 4.3.18 - 4.3.21に記載があ
りますので、ご参照ください。
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3.1.2 その他の系でのチュートリアル

samples/以下にはこの他にも様々なチュートリアルが置いてあります。それぞ
れのチュートリアルの内容や手順については、各ディレクトリにある README.mdを
ご覧ください。
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3.2 エキスパートモード

エキスパートモードでは、入力ファイルとして

1. 入力ファイルリスト

2. 基本パラメータ用ファイル

3. Hamiltonian作成用ファイル

4. 出力結果指定用ファイル

を用意した後、計算を行います。計算開始後に関しては、スタンダードモードと同
様です。ここでは前節のスタンダードモードでのチュートリアルを行った後の状況
を例に入力ファイルの作成に関する説明を行います。

3.2.1 入力ファイルリストファイル

入力ファイルの種類と名前を指定するファイル namelist.defには、下記の内容が
記載されています。各入力ファイルリストファイルでは、行毎にKeywordとファイ
ル名を記載し、ファイルの種類の区別を行います。詳細は 4.2.1をご覧ください。� �

ModPara modpara.def

LocSpin locspn.def

CoulombInter coulombinter.def

Hund hund.def

Exchange exchange.def

OneBodyG greenone.def

TwoBodyG greentwo.def

CalcMod calcmod.def

PairExcitation pair.def

SpectrumVec zvo_eigenvec_0� �
3.2.2 基本パラメータの指定

計算モード、計算用パラメータ、局在スピンの位置を以下のファイルで指定し
ます。

計算モードの指定
CalcModでひも付けられるファイル (ここでは calcmod.def)で計算モードを指
定します。ファイルの中身は下記の通りです。
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� �
#CalcType = 0:Lanczos, 1:TPQCalc, 2:FullDiag, 3:CG

#CalcModel = 0:Hubbard, 1:Spin, 2:Kondo, 3:HubbardGC, ..

#Restart = 0:None, 1:Save, 2:Restart&Save, 3:Restart

#CalcSpec = 0:None, 1:Normal, 2:No H*Phi, 3:Save, ...

CalcType 3

CalcModel 1

ReStart 0

CalcSpec 0

CalcEigenVec 0

InitialVecType 0

InputEigenVec 0� �
CalcTypeで計算手法の選択、CalcModelで対象モデルの選択を行います。こ
こでは、計算手法としてLOBCG法、対象モデルとしてスピン系 (カノニカル)
を選択しています。CalcModファイルでは固有ベクトルの入出力機能も指定
することができます。CalcModファイルの詳細は 4.2.2をご覧ください。

計算用パラメータの指定
ModParaでひも付けられるファイル (ここではmodpara.def)で計算用パラメー
タを指定します。ファイルの中身は下記の通りです。� �
--------------------

Model_Parameters 0

--------------------

HPhi_Cal_Parameters

--------------------

CDataFileHead zvo

CParaFileHead zqp

--------------------

Nsite 16

2Sz 0

Lanczos_max 2000

initial_iv -1

exct 1

LanczosEps 14

LanczosTarget 2

LargeValue 4.500000000000000e+00

NumAve 5

ExpecInterval 20

NOmega 200

OmegaMax 7.200000000000000e+01 4.000000000000000e-02

OmegaMin -7.200000000000000e+01 4.000000000000000e-02

OmegaOrg 0.0 0.0� �
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このファイルでは、サイト数、伝導電子の数、トータル Szや Lanczosステッ
プの最大数などを指定します。ModParaファイルの詳細は 4.2.3をご覧くださ
い。

局在スピンの位置の指定
LocSpinでひも付けられるファイル (ここでは locspn.def)で局在スピンの位置
と Sの値を指定します。ファイルの中身は下記の通りです。� �
================================

NlocalSpin 16

================================

========i_0LocSpn_1IteElc ======

================================

0 1

1 1

2 1

3 1

4 1

5 1

…� �
LocSpinファイルの詳細は 4.2.4をご覧ください。

3.2.3 Hamiltonianの指定

基本パラメータを設定した後は、Hamiltonianを構築するためのファイルを作成
します。HΦでは、電子系の表現で計算を行うため、スピン系では以下の関係式

S(i)
z = (c†i↑ci↑ − c†i↓ci↓)/2, (3.2)

S
(i)
+ = c†i↑ci↓, (3.3)

S
(i)
− = c†i↓ci↑ (3.4)

を用い、電子系の演算子に変換しHamiltonianの作成をする必要があります。

Transfer部の指定
Transでひも付けられるファイル (ここでは zTrans.def)で電子系のTransferに
相当するHamiltonian

H+ = −
∑
ijσ1σ2

tijσ1σ2c
†
iσ1
cjσ2 (3.5)

を指定します。ファイルの中身は下記の通りです。� �
========================

NTransfer 0

========================

========i_j_s_tijs======

========================� �
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スピン系では外場を掛ける場合などに使用することができます。例えば、サイト
1に−0.5S

(1)
z (S = 1/2)の外場を掛けたい場合には、電子系の表現−0.5/2(c†1↑c1↑−

c†1↓c1↓)に書き換えた以下のファイルを作成することで計算することが出来ます。� �
========================

NTransfer 1

========================

========i_j_s_tijs======

========================

1 0 1 0 -0.25 0

1 1 1 1 0.25 0� �
Transファイルの詳細は 4.2.5をご覧ください。

二体相互作用部の指定
InterAllでひも付けられるファイル (ここでは zInterAll.def)で電子系の二体相
互作用部に相当するHamiltonian

H+ =
∑
i,j,k,l

∑
σ1,σ2,σ3,σ4

Iijklσ1σ2σ3σ4c
†
iσ1
cjσ2c

†
kσ3
clσ4 (3.6)

を指定します。ファイルの中身は下記の通りです。� �
======================

NInterAll 96

======================

========zInterAll=====

======================

0 0 0 0 1 0 1 0 0.500000 0.000000

0 0 0 0 1 1 1 1 -0.500000 0.000000

0 1 0 1 1 0 1 0 -0.500000 0.000000

0 1 0 1 1 1 1 1 0.500000 0.000000

0 0 0 1 1 1 1 0 1.000000 0.000000

0 1 0 0 1 0 1 1 1.000000 0.000000

…� �
ここでは、簡単のためサイト iとサイト i+1間の相互作用に着目して説明し
ます。S = 1/2の場合、相互作用の項をフェルミオン演算子で書き換えると、

Hi,i+1 = J(S(i)
x S(i+1)

x + S(i)
y S(i+1)

y + S(i)
z S(i+1)

z )

= J

(
1

2
S
(i)
+ S

(i+1)
− +

1

2
S
(i)
− S

(i+1)
+ + S(i)

z S(i+1)
z

)
= J

[
1

2
c†i↑ci↓c

†
i+1↓ci+1↑ +

1

2
c†i↓ci↑c

†
i+1↑ci+1↓ +

1

4
(c†i↑ci↑ − c†i↓ci↓)(c

†
i+1↑ci+1↑ − c†i+1↓ci+1↓)

]
となります。したがって、J = 2に対して InterAllファイルのフォーマットを
参考に相互作用を記載すると、S(i)

z S
(i+1)
z の相互作用は



3.2 エキスパートモード 25

� �
i 0 i 0 i+1 0 i+1 0 0.500000 0.000000

i 0 i 0 i+1 1 i+1 1 -0.500000 0.000000

i 1 i 1 i+1 0 i+1 0 -0.500000 0.000000

i 1 i 1 i+1 1 i+1 1 0.500000 0.000000� �
となり、それ以外の項は� �

i 0 i 1 i+1 1 i+1 0 1.000000 0.000000

i 1 i 0 i+1 0 i+1 1 1.000000 0.000000� �
と表せばよいことがわかります。なお、InterAll以外にも、Hamiltonianを簡
易的に記載するための下記のファイル形式に対応しています。
CoulombIntra: ni↑ni↓で表される相互作用を指定します (niσ = c†iσciσ)。
CoulombInter: ninjで表される相互作用を指定します (ni = ni↑ + ni↓)。
Hund: ni↑nj↑ + ni↓nj↓で表される相互作用を指定します。
PairHop: c†i↑cj↑c

†
i↓cj↓ で表される相互作用を指定します。

Exchange: S+
i S

−
j で表される相互作用を指定します。

Ising: Sz
i S

z
j で表される相互作用を指定します。

PairLift: c†i↑ci↓c
†
j↑cj↓ で表される相互作用を指定します

二体相互作用に関するファイル入力形式の詳細は 4.2.6-4.2.13をご覧ください。

3.2.4 出力ファイルの指定

一体Green関数および二体Green関数の計算する成分を、それぞれOneBodyG,
TwoBodyGでひも付けられるファイルで指定します。

一体Green関数の計算対象の指定
OneBodyGでひも付けられるファイル (ここでは greenone.def)で計算する一
体Green関数 ⟨c†iσ1

cjσ2⟩の成分を指定します。ファイルの中身は下記の通りです。� �
===============================

NCisAjs 32

===============================

======== Green functions ======

===============================

0 0 0 0

0 1 0 1

1 0 1 0

1 1 1 1

2 0 2 0

…� �
一体Green関数計算対象成分の指定に関するファイル入力形式の詳細は 4.2.14
をご覧ください。
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二体Green関数の計算対象の指定
TwoBodyGでひも付けられるファイル (ここでは greentwo.def)で計算する二
体Green関数 ⟨c†iσ1

cjσ2c
†
kσ3
clσ4⟩の成分を指定します。ファイルの中身は下記の

通りです。� �
=============================================

NCisAjsCktAltDC 1024

=============================================

======== Green functions for Sq AND Nq ======

=============================================

0 0 0 0 0 0 0 0

0 0 0 0 0 1 0 1

0 0 0 0 1 0 1 0

0 0 0 0 1 1 1 1

0 0 0 0 2 0 2 0

…� �
二体Green関数計算対象成分の指定に関するファイル入力形式の詳細は 4.2.15
をご覧ください。

3.2.5 計算の実行

全ての入力ファイルが準備できた後、計算実行します。実行時はエキスパート
モードを指定する”-e”をオプションとして指定の上、入力ファイルリストファイル
(ここでは namelist.def)を引数とし、ターミナルからHΦを実行します。
$ パス/HPhi -e namelist.def

計算開始後のプロセスは、スタンダードモードと同様になります。
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3.3 エキスパート用入力ファイル作成モード

スタンダードモードで定義したモデルを対象に、エキスパート用入力ファイルを
作成するモードです。使用方法は下記の通りです。

1. 3.1に従い、スタンダードモデルで入力ファイルを作成します。

2. オプションとして”-sdry”を指定し、入力ファイル (ここでは StdFace.def)を記
入した上でHPhiを実行します。
$ パス/HPhi -sdry StdFace.def

このときMPIによる並列実行 (mpirun, mpiexecなど)は行わないでください。

3. 実行したディレクトリ内に、エキスパート用として下記の defファイルが自動
生成されます。� �
calcmod.def greentwo.def namelist.def zTrans.def

greenone.def modpara.def zInterAll.def zlocspn.def� �
3.4 相関関数のフーリエ変換

このパッケージには、上で求めた相関関数をフーリエ変換し、プロットするユー
ティリティーが付属しています。このユーティリティーに関するマニュアルは

doc/fourier/ja/_build/html/index.html

doc/fourier/ja/_build/latex/fourier.pdf

doc/fourier/en/_build/html/index.html

doc/fourier/en/_build/latex/fourier.pdf

にありますので、そちらを参照してください。



4
ファイル仕様

4.1 スタンダードモード用入力ファイル

スタンダードモード用入力ファイルは次のような格好をしています。� �
W = 2

L = 4

model = "spin"

method = "Lanczos"

lattice = "triangular lattice"

//mu = 1.0

// t = -1.0

// t’ = -0.5

// U = 8.0

//V = 4.0

//V’=2.0

J = -1.0

J’=-0.5

// nelec = 8

2Sz = 0� �
大まかなルールは次のとおりです。

• 各行にはひと組ずつキーワード (=の前)とパラメーター (=の後)が書かれてお
り間は=で区切られています。

• 各キーワードは順不同に記述できます。

• 空白行、または//で始まる行 (コメントアウト)は読み飛ばされます。

• 各キーワード、パラメーターの大文字 ·小文字は区別されません。ダブルクオー
ト、空白は無視されます。

• 必ず指定しなければいけないパラメーター、指定しない場合デフォルト値が使
われるパラメーター、(他のパラメーターの組み合わせによっては)使われない
パラメーターが存在します。使われないパラメーターが指定された場合にはプ
ログラムは終了し、入力ファイルをチェックするようにというメッセージが表
示されます。

次に各キーワードの説明をします。

28
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4.1.1 計算の種類に関する必須パラメーター

• model

形式 : 文字列 ("Fermion Hubbard", "Spin", "Kondo Lattice", "Fermion HubbardGC",
"SpinGC", "Kondo LatticeGC", "SpinGCCMA"のいずれか)

説明 : 計算対象の模型を指定します。上記の文字列はそれぞれカノニカル集
団のフェルミ粒子Hubbard模型

H = −µ
∑
iσ

c†iσciσ −
∑
i̸=jσ

tijc
†
iσcjσ +

∑
i

Uni↑ni↓ +
∑
i̸=j

Vijninj, (4.1)

同じくカノニカル集団のスピン模型 ({σ1, σ2} = x, y, z)

H = −h
∑
i

Siz − Γ
∑
i

Six +D
∑
i

SizSiz

+
∑
ij,σ1

Jijσ1Siσ1Sjσ1 +
∑

ij,σ1 ̸=σ2

Jijσ1σ2Siσ1Sjσ2 , (4.2)

カノニカル集団の近藤格子模型 (Hubbard模型と同様に U と J を入れること
も可能)

H = −µ
∑
iσ

c†iσciσ − t
∑
⟨ij⟩σ

c†iσcjσ +
J

2

∑
i

{
S+
i c

†
i↓ci↑ + S−

i c
†
i↑ci↓ + Siz(ni↑ − ni↓)

}
+
∑
i

Uni↑ni↓ +
∑
i̸=j

Vijninj, (4.3)

グランドカノニカル集団のフェルミ粒子Hubbard模型 [式 (4.1)]、グランドカ
ノニカル集団のスピン模型 [式 (4.2)]、グランドカノニカル集団の近藤格子模
型 [式 (4.3)]に対応します。

"SpinGCCMA"では"SpinGC"と同じ計算をより速いアルゴリズム *1を用いて行
います。ただし、扱うことのできるモデルやMPI並列数に強い制約がありま
す。以下の"Lattice"の項もご参照ください。

• method

形式 : 文字列 ("Lanczos", "TPQ", "Full Diag", "CG"のいずれか)

説明 : 実行する計算の種類を指定します。上記の文字列はそれぞれランチョ
ス法による少数固有状態の計算, 熱力学的純粋状態を用いた有限温度計算, 直
接法による全固有状態計算, LOBCG法 [7, 8]による少数固有状態の計算に対
応します。

後述のスペクトル計算において使用される手法もこのパラメーターで指定され
ます"CG"とした場合には付属しているKωライブラリ [9]が呼び出され、シー
ドスイッチ付きシフト双共役勾配法 [10, 11]が適用されます。

*1現在論文執筆中。投稿後に掲載します。
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• lattice

形式 : 文字列 ("Chain Lattice", "Square Lattice", "Triangular Lattice",
"Honeycomb Lattice", "Ladder", "Kagome"のいずれか)

説明 : 格子の形状を指定します。上記文字列はそれぞれ 1次元鎖 (Fig. 4.1(a))、
2次元正方格子 (Fig. 4.1(b))、2次元三角格子 (Fig. 4.1(c))、2次元異方的蜂の
巣格子 (Fig. 4.2)、梯子格子 (Fig. 4.4)、カゴメ格子 (Fig. 4.3)に対応します。

method="SpinGCCMA"では、このうち"Chain Lattice", "Honeycomb Lattice",
"Ladder", "Kagome"に対応しています。

各格子についてのサイズ (L,W )とMPI並列数 (Nproc)の制限は次のとおりで
す (次節の L, Wもご参照ください)。

– "Chain Lattice"

L = 8n(ただし nは n ≥ 1の整数), Nproc ≤ 2(L = 8), Nproc ≤ 2L/2−2(L >
8).

– "Honeycomb Lattice"

W = 3, L ≥ 2, Nproc ≤ 2(L = 2), Nproc ≤ 64(L > 2).

– "Ladder"

W = 2, L = 2n(ただし nは n ≥ 4の整数), Nproc ≤ 2L−4.

– "Kagome"

W = 3, L ≥ 2, Nproc ≤ 1(L = 2), Nproc ≤ 512(L > 2).

4.1.2 格子に関するパラメーター

1次元鎖 [Fig. 4.1(a)]

• L

形式 : 自然数

説明 : 鎖の長さを指定します.

梯子格子 (Fig. 4.4)

• L

形式 : 自然数

説明 : 梯子の長さを指定します.

• W

形式 : 自然数

説明 : 梯子の本数を指定します.
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(a) (b)

(c)

L

W

W

L

00 1 2 3 0

4 5 6 7 4

8 9 10 11 8

0 1 2 3 0

0 1 2 3 0

4 5 6 7 4

8 9 10 11 8

0 1 2 3 0

4 5 6 7 4

0 1 2 3 4

Figure 4.1: (a)1次元鎖、(b)2次元正方格子、(c)2次元三角格子の模式図. ホッピン
グ積分、オフサイトクーロン積分、スピン結合は、再近接サイト間 (マゼンタの実
線)ではそれぞれ t, V, Jとなり、次近接サイト間 (緑の破線)ではそれぞれ t′, V ′, J ′と
なります。

Figure 4.2: 2次元異方的蜂の巣格子の模式図. ホッピング積分、オフサイトクーロ
ン積分、スピン結合は、ボンドの方向によって異なります。また、次近接のホッピ
ング積分、オフサイトクーロン積分、スピン結合には対応していません。
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L

W
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Figure 4.3: カゴメ格子の模式図.
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Figure 4.4: 梯子格子の模式図.
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Figure 4.5: 三角格子において、a0 = (6, 2),a1 = (2, 4)とした場合のセル形状。a0(マ
ゼンタ)およびa1(グリーン)で囲まれた部分 (サイト数は 20)が計算するセルとなる。

矩形格子 [Fig. 4.1(b)]、三角格子 [Fig. 4.1(c)]、蜂の巣格子 (Fig. 4.2)、カゴメ
格子 (Fig. 4.3)

これらの格子では、標準の単位胞 (図中の黒の破線を参照)を用いて格子形状を
指定する方法と、それらとは別の方向に格子ベクトルを取る方法が選択できます。
ただし、model=SpinGCCMAの時には前者のみが使えます。また、両方を指定した場
合にはHΦを終了します。

• W, L

形式 : 自然数

説明 : 標準の単位胞の並び方を指定します。

• a0W, a0L, a1W, a1L

形式 : 自然数

説明 : 格子を指定する 2本のベクトル (a0,a1) を指定します (Fig. 4.5)。これ
らのベクトルは標準の並進ベクトルを基底とした座標 (Fractional coordinate)
で指定されます。

スタンダードモードで出力される lattice.gpというファイルを使うと、自分の
意図した通りの格子のとり方になっているかどうかを確かめる事が出来ます。この
ファイルは、次のようにして gnuplotに読み込ませることが出来ます。

$ gnuplot lattice.gp
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4.1.3 保存量に関するパラメーター

• nelec

形式 : 整数

説明 : 伝導電子数を指定します。model = "Fermion HubbardGC", "Spin",
"SpinGC" のときには指定しないでください。

• 2Sz

形式 : 整数

説明 : 全スピンのz成分の2倍を指定します。model = "Fermion HubbardGC",
SpinGC のときには指定しないでください。

4.1.4 ハミルトニアンの各項の係数

デフォルト値は特に記載されていないものについては 0に設定してあります。型
が複素数のパラメータは「実部, 虚部」(間に “,”)の形式で指定し、実数の場合には
「実部」で指定が可能です。

局所項

• mu

形式 : 実数

説明 : Hubbardおよび近藤格子模型での化学ポテンシャルを指定します。

• U

形式 : 実数

説明 : Hubbardおよび近藤格子模型でのオンサイトクーロン積分を指定し
ます。

• Jx, Jy, Jz, Jxy, Jyx, Jxz, Jzx, Jyz, Jzy

形式 : 実数

説明 : 近藤格子模型での、局在電子と遍歴電子のスピン結合を指定します。ま
た対角項について, Jx, Jy, Jzを指定する代わりに、パラメータ Jを指定す
ると Jx = Jy = Jz = Jが代入されます。Jを指定した上で Jx, Jy, Jzを指定
した場合はHΦを終了します。

• h, Gamma, D

形式 : 実数

説明 : スピン模型での縦磁場、横磁場、異方性パラメータを指定します。た
だし異方性パラメータについては、model=SpinGCCMAでは使用できません。

下記の非局所項は、梯子格子の場合とそれ以外 (１次元鎖、矩形格子、三角格子、
蜂の巣格子、カゴメ格子) の場合で指定の仕方が異なります。また、各格子で指定
可能なパラメーターをTable 4.1に表します。
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非局所項 [梯子格子 (Fig. 4.4)]

• t0, t1, t1’, t2, t2’

形式 : 複素数

説明 : 梯子格子でのホッピング (Fig. 4.4参照)を指定します。

• V0, V1, V1’, V2, V2’

形式 : 実数

説明 : 梯子格子でのオフサイトクーロン積分 (Fig. 4.4参照)を指定します。

• J0x, J0y, J0z, J0xy, J0yx, J0xz, J0zx, J0yz, J0zy

• J1x, J1y, J1z, J1xy, J1yx, J1xz, J1zx, J1yz, J1zy

• J1’x, J1’y, J1’z, J1’xy, J1’yx, J1’xz, J1’zx, J1’yz, J1’zy

• J2x, J2y, J2z, J2xy, J2yx, J2xz, J2zx, J2yz, J2zy

• J2’x, J2’y, J2’z, J2’xy, J2’yx, J2’xz, J2’zx, J2’yz, J2’zy

形式 : 実数

説明 : 梯子格子でのスピン相互作用 (Fig. 4.4参照)を指定します。また対角項に
ついて、例えばJ0x, J0y, J0zを指定する代わりにパラメータJ0を指定すると
J0x = J0y = J0z = J0が代入されます。J0を指定した上で J0x, J0y, J0z

等も指定した場合はHΦを終了します。J1, J1’, J2, J2’についても同様です。

非局所項 [梯子格子以外 (Figs. 4.1, 4.2, 4.3)]

• t0, t1, t2

形式 : 複素数

説明 : Hubbardおよび近藤格子模型での、最近接サイト間の各方向のホッピ
ングを指定します。また、ホッピングのボンド方向依存性がない場合は t0, t1,
t2を別々に指定する代わりにパラメータ tを指定すると、t0 = t1 = t2 = t

が代入されます。tと t0等の両方が指定された場合にはHΦを終了します。

相互作用 1次元鎖 矩形格子 三角格子 蜂の巣格子 カゴメ格子 梯子格子
J, t, V(省略形) ◦ ◦ ◦ ◦ ◦ -
J’, t’, V’ ◦ ◦ ◦ ◦ ◦ -
J0, t0, V0 ◦ ◦ ◦ ◦ ◦ ◦
J1, t1, V1 - ◦ ◦ ◦ ◦ ◦
J2, t2, V2 - - ◦ ◦ ◦ ◦
J1’, t1’, V1’ - - - - - ◦
J2’ ,t2’, V2’ - - - - - ◦

Table 4.1: 各格子で定義可能な相互作用一覧。ただし、スピン結合については行列
として与えることが可能。
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• V0, V1, V2

形式 : 実数

説明 : Hubbardおよび近藤格子模型での、最近接サイト間のCoulomb積分を
指定します。また、サイト間Coulomb積分のボンド方向依存性がない場合はV0,
V1, V2を別々に指定する代わりにパラメータVを指定すると、V0 = V1 = V2 = V

が代入されます。Vと V0等の両方が指定された場合にはHΦを終了します。

• J0x, J0y, J0z, J0xy, J0yx, J0xz, J0zx, J0yz, J0zy

• J1x, J1y, J1z, J1xy, J1yx, J1xz, J1zx, J1yz, J1zy

• J2x, J2y, J2z, J2xy, J2yx, J2xz, J2zx, J2yz, J2zy

形式 : 実数

説明 : スピン模型での、最近接サイト間のスピン相互作用を指定します。ま
た対角項について、例えば J0x, J0y, J0z を指定する代わりにパラメータ
J0を指定すると J0x = J0y = J0z = J0が代入されます。J0を指定した上
で J0x, J0y, J0z等も指定した場合はHΦを終了します。J1, J2についても
同様です。

スピン間相互作用のボンド方向依存性がない場合には、Jx, Jy, Jz, Jxy, Jyx,
Jxz, Jzx, Jyz, Jzy を指定すると、J0x = J1x = J2x = Jxのようにすべての
ボンド方向のスピン間相互作用に同じ値を代入することが出来ます。Jx∼Jzy

系列のどれかと J0x∼J2zy系列のどれかを両方指定した場合にはHΦを終了
します。以下に最近接間スピン相互作用の指定方法の例を挙げます。

– ボンド方向依存性、スピン方向依存性、相互作用の非対角成分 (Jxy等)が
ない場合
Jを指定

– ボンド方向依存性、相互作用の非対角成分がなく、スピン方向依存性が
ある場合
Jx, Jy, Jzのうち 0でないものを指定

– ボンド方向依存性がなく、スピン方向依存性、相互作用の非対角成分が
ある場合
Jx, Jy, Jz, Jxy, Jyz, Jxz, Jyx, Jzy, Jzxのうち0でないものを指
定

– スピン方向依存性、相互作用の非対角成分がなく、ボンド方向依存性が
ある場合
J0, J1, J2のうち 0でないものを指定

– スピン方向依存性がなく、ボンド方向依存性、相互作用の非対角成分が
ある場合
J0x, J0y, J0z, J1x, J1y, J1z, J2x, J2y, J2zのうち 0でないもの
を指定
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– ボンド方向依存性、スピン方向依存性、相互作用の非対角成分がある場合
J0x∼J2zyのすべてのうち 0でないものを指定

• t’

形式 : 複素数

説明 : Hubbardおよび近藤格子模型での、次近接サイト間の各方向のホッピ
ングを指定します。

• V’

形式 : 実数

説明 : Hubbardおよび近藤格子模型での、次近接サイト間のCoulomb積分を
指定します。

• J’x, J’y, J’z, J’xy, J’yx, J’xz, J’zx, J’yz, J’zy

形式 : 実数

説明 : スピン模型での、次近接サイト間のスピン相互作用を指定します。た
だし、蜂の巣格子またはカゴメ格子で model=SpinGCCMAの場合にはまだ対応
していません。また対角項について、J’x, J’y, J’zを指定する代わりにパ
ラメータ J’を指定すると J’x = J’y = J’z = J’が代入されます。J’を指定
した上で J’x, J’y, J’zも指定した場合はHΦを終了します。

• phase0, phase1

形式 : 実数 (デフォルトでは 1.0)

説明 : 計算するセルの境界をまたいだホッピング項に付く因子の位相を指定
することが出来ます (単位: 度)。a0方向、a1方向それぞれ別の位相因子を用
いることが出来ます。１次元系では phase0のみ使用できます。例えば、iサイ
トから jサイトへのホッピングで、正の方向に境界をまたいだ場合には次のよ
うになります。

exp(i× phase0× π/180)× tĉ†jσ ĉiσ + exp(−i× phase0× π/180)× t∗ĉ†iσ ĉjσ
(4.4)

4.1.5 計算条件のパラメーター

• 2S

形式 : 正の整数 (デフォルト値は 1)

説明 : スピン模型での局在スピンの大きさ Sの 2倍を指定します。(例/ 1/2
スピンならば 1)

• Restart

形式 : 文字列 ("None", "Restart_out", "Restart_in", "Restart"のいずれ
か。デフォルトは"None")
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説明 : 再計算に関する設定を行う。"None"では再計算に関連するファイル出力
をしない。"Restart_out"では一から計算を始めて、反復が終了した時点で再
計算用のデータをファイル出力する。"Restart_in"では再計算用のデータを
ファイルから受け取り途中から計算を始める。"Restart"では再計算用のデー
タをファイルから受け取り途中から計算を始め、反復が終了した時点で再計算
用のデータをファイル出力する。

• Lanczos_max

形式 : 整数 (デフォルト値は 2000)

説明 : ランチョスステップの上限を指定します。

• initial_iv

形式 : 整数 (デフォルト値は-1)

説明 : 初期条件のベクトルを与えます。

– ランチョス法

∗ カノニカル集団かつ initial_iv ≥ 0の場合
ノンゼロの成分が指定されます。

∗ initial_iv < 0の場合
乱数のシードが指定され、全ての成分に対して係数がランダムに与
えられます。なお、グランドカノニカルの場合は初期状態として多
くの状態を持つよう、こちらの様式が適用されます。

– TPQ法
乱数のシードが指定され、全ての成分に対して係数がランダムに与えら
れます。

初期ベクトル設定の詳細については、5を参照ください。

• exct

形式 : 整数 (デフォルト値は 1)

説明 : method="Lancoz"ではエネルギーの低いものから数えて、何番目の固
有状態を計算するかを指定します。method="CG"の時には求める固有状態の本
数を指定します。

• LanczosEps

形式 : 整数 (デフォルト値は 14)

説明 : ランチョスの収束判定条件を指定します。ひとつ前のステップの固有値と
の相対誤差が, 10−LanczosEps以下になったら収束したと判断します。method="CG"
の時には残差ベクトルの 2-ノルムが 10−LanczosEps/2以下になったら収束したと
判断します。

• LancczosTarget

形式 : 整数 (デフォルト値は 2)



4.1 スタンダードモード用入力ファイル 39

説明 : エネルギーの低いものから数えて、何番目の固有値でランチョスの収
束判定を行うかを指定します。

• LargeValue

形式 : 実数 (デフォルト値は下記参照)

説明 : (TPQ法のみで使用)l − Ĥ/Nsの l。ハミルトニアンの各項の係数の絶
対値の総和をサイト数で割ったものがデフォルト値になります。

• NumAve

形式 : 整数 (デフォルト値は 5)

説明 : (TPQ法のみで使用)独立な runを何回行うかを指定します。

• ExpecInterval

形式 : 整数 (デフォルト値は 20)

説明 : (TPQ法のみで使用)相関関数の計算を何回のTPQステップおきに行
うかの指定。頻度を上げると計算コストが増大するので注意してください。

• OutputMode

形式 : "none", "correlation", "full"のいずれか (デフォルトはcorrelation)

説明 : 計算を行う相関関数を指定します。"none"の場合は相関関数を計算しま
せん。"correlation"を指定した場合には、付属のユーティリティfourierで
サポートするものに対応した相関関数を計算します。詳しくはdoc/fourier/内
のマニュアルを参照してください。"full"を指定した場合には、1体部分はすべ
ての i, j, σ, σ′について ⟨c†iσcjσ′⟩を、2体部分はすべての i1, i2, i3, i4, σ1, σ2, σ3, σ4
について ⟨c†i1σ1

ci2σ2c
†
i3σ3

ci4σ4⟩ を計算します。スピン系の演算子は Bogoliubov
表現により生成消滅演算子で表されています。詳しくは 5.4をご覧ください。

• InitialVecType

形式 : 文字 ("C", "R"のいずれか。デフォルトは"C")

説明 : 固有ベクトルの初期値の型を指定する。Cでは複素数型、Rでは実数型
とする。

• EigenVecIO

形式 : 文字列 ("None", "Out", "In"のいずれか。デフォルトは"None")

説明 : 固有ベクトルの入出力を指定する。"None"では固有ベクトルの入出力
を行わない。"Out"では求めた固有ベクトルをファイルに出力する。"In"では
固有ベクトルをファイルから取り出し、その後の計算 (動的グリーン関数など)
を行う。
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4.1.6 動的グリーン関数の計算に関するパラメーター

• CalcSpec

形式 : 文字列 ("None", "Normal", "NoIteration", "Restart_out", "Restart_in",
"Restart"。デフォルトは"None")

説明 : 動的グリーン関数の計算に関する設定を行う。"None"では動的グリー
ン関数を計算しない。"Normal"では一から動的グリーン関数の計算を始める。
"NoIteration"では、前回の反復回数と同じところまで反復させる。このとき、
ハミルトニアン-ベクトル積演算は行われないため、計算コストは非常に軽いが、
十分な精度が出せない場合がある。"Restart_out"では一から計算を始めて、
反復が終了した時点で再計算用のデータをファイル出力する。"Restart_in"で
は再計算用のデータをファイルから受け取り途中から計算を始める。"Restart"
では再計算用のデータをファイルから受け取り途中から計算を始め、反復が終
了した時点で再計算用のデータをファイル出力する。スペクトル計算において
使用される手法はパラメーター methodで指定されます。(method="CG"とした
場合には付属しているKωライブラリ [9]が呼び出され、シードスイッチ付き
シフト双共役勾配法 [10, 11]が使われます。

• SpectrumType

形式 : 文字列 ("SzSz", "S+S-", "Density", "up", "down"のいずれか。デフォ
ルトは"SzSz")

説明 : 計算する動的グリーン関数の種類を指定する。"SzSz"では ⟨ŜzqŜzq⟩、
"S+S-"では ⟨Ŝ+

q Ŝ
−
q ⟩、"Density"では ⟨n̂qn̂q⟩、"up"では ⟨ĉ†q↑ĉq↑⟩、"down"では

⟨ĉ†q↓ĉq↓⟩ となる。

• SpectrumQW, SpectrumQL

形式 : 実数 (デフォルトはともに 0.0)

説明 : 計算する動的グリーン関数の波数をFractional coordinateで指定する。
逆格子ベクトルは Figs. 4.1, 4.2, 4.4, 4.3 に表されている格子ベクトルと対応
するものとなる。

• OmegaMin

形式 : 実数 (デフォルトは-LargeValue×サイト数) 説明 : 計算する動的グ
リーン関数の振動数の実部の下限。

• OmegaMax

形式 : 実数 (デフォルトは LargeValue×サイト数)説明 : 計算する動的グリー
ン関数の振動数の実部の上限。

• OmegaIm

形式 : 実数 (デフォルトは 0.01*LargeValue) 説明 : 計算する動的グリーン
関数の振動数の虚部。
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• NOmega

形式 : 正の整数 (デフォルトは 200) 説明 : 計算する動的グリーン関数の振動
数のグリッド数。
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4.2 エキスパートモード用入力ファイル

HΦのエキスパートモードで使用する入力ファイル (*def)に関して説明します。
入力ファイルの種別は以下の 4つで分類されます。

(1) List:
キーワード指定なし: 使用する input fileの名前のリストを書きます。なお、
ファイル名は任意に指定することができます。

(2) Basic parameters:
CalcMod: 計算モードを指定するパラメーターを設定します。
ModPara: 計算時に必要な基本的なパラメーター (サイトの数、電子数、Lanc-
zosステップを何回やるかなど)を設定します。
LocSpin: 局在スピンの位置を設定します (近藤模型でのみ利用)。

(3) Hamiltonian: HΦのHamiltonianを電子系の表式により指定します。
具体的には以下のファイルで指定されます。
Trans: c†iσ1

cjσ2で表される一体項を指定します。
InterAll: c†iσ1

cjσ2c
†
kσ3
clσ4で表される一般二体相互作用を指定します。

なお、使用頻度の高い相互作用に関しては下記のキーワードで指定することも
可能です。
CoulombIntra: ni↑ni↓で表される相互作用を指定します (niσ = c†iσciσ)。
CoulombInter: ninjで表される相互作用を指定します (ni = ni↑ + ni↓)。
Hund: ni↑nj↑ + ni↓nj↓で表される相互作用を指定します。
PairHop: c†i↑cj↑c

†
i↓cj↓で表される相互作用を指定します。

Exchange: S+
i S

−
j で表される相互作用を指定します。

Ising: Sz
i S

z
j で表される相互作用を指定します。

PairLift: c†i↑ci↓c
†
j↑cj↓で表される相互作用を指定します。

(4) Output:
OneBodyG :出力する一体 Green関数を指定します。⟨c†iσ1

cjσ2⟩が出力され
ます。

TwoBodyG :出力する二体Green関数を指定します。⟨c†iσ1
cjσ2c

†
kσ3
clσ4⟩が出力

されます。
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4.2.1 入力ファイル指定用ファイル

計算で使用する入力ファイル一式を指定します。ファイル形式に関しては、以下
のようなフォーマットをしています。� �
CalcMod calcmod.def

ModPara modpara.def

LocSpin zlocspn.def

Trans ztransfer.def

InterAll zinterall.def

OneBodyG zcisajs.def

TwoBodyG zcisajscktaltdc.def� �
ファイル形式

[string01] [string02]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (固定)

説明 : キーワードを指定します。

• [string02]

形式 : string型

説明 : キーワードにひも付けられるファイル名を指定します (任意)。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• キーワードを記載後、半角空白を開けた後にファイル名を書きます。ファイル
名は自由に設定できます。

• ファイル読込用キーワードはTable4.2により指定します。

• 必ず指定しなければいけないパラメーターはCalcMod, ModPara, LocSpinで
す。

• 各キーワードは順不同に記述できます。

• 指定したキーワード、ファイルが存在しない場合はエラー終了します。

• #で始まる行は読み飛ばされます。
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Keywords 指定ファイルの概要
CalcMod 計算モードに関する指定をします。
ModPara 計算で用いるパラメータの指定をします。
LocSpin 各サイトに対して遍歴電子もしくは局在スピンの指定をします。
Trans 一般的一体相互作用に関する設定をします。
InterAll 一般的二体相互作用に関する設定をします。
CoulombIntra 内部クーロン相互作用に関する設定をします。
CoulombInter サイト間クーロン相互作用に関する設定をします。
Hund フント結合に関する設定をします。
PairHop ペアホッピングに関する設定をします。
Exchange 交換相互作用に関する設定をします。
Ising イジング相互作用に関する設定をします。
PairLift ペアリフト相互作用に関する設定をします。
OneBodyG 出力する一体グリーン関数 ⟨c†iσcjσ⟩ に関する設定をします。
TwoBodyG 出力するニ体グリーン関数 ⟨c†iσcjσc

†
kτclτ ⟩に関する設定をします。

SingleExcitation 一体励起状態の生成演算子に関する指定をします。
PairExcitation ニ体励起状態の生成演算子に関する指定をします。
SpectrumVec スペクトル関数を計算するためのリスタート用の入力ベクトルを指定します。

Table 4.2: List of the definition files.

4.2.2 CalcModファイル

計算手法、計算モデル、出力モードを指定します。以下のようなフォーマットを
しています。� �
CalcType 0

CalcModel 2

CalcEigenVec 0� �
ファイル形式

[string01] [int01]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (固定)

説明 : キーワードを指定します。

• [int01]

形式 : int型

説明 : キーワードにひも付けられるパラメータを指定します。
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使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• キーワードを記載後、半角空白を開けた後に整数値を書きます。

• 各キーワードは順不同に記述できます。

• 指定したキーワード、ファイルが存在しない場合はエラー終了します。

• キーワードCalcType, CalcModelは省略できません。 省略した場合はエラー
終了します。

• #で始まる行は読み飛ばされます。

キーワード

次に各キーワードで指定されるパラメータに関して説明します。

• CalcType

形式 : int型

説明 : 計算手法の指定を行います。
0: Lanczos法
1: TPQを利用した有限温度解析
2: 全対角化
3: LOBCG法
を選択することができます。

• CalcModel

形式 : int型

説明 : 計算モデルの指定を行います。
0: fermion Hubbard模型 (カノニカル：粒子数・Sz保存、粒子数・Sz非保存)
1: スピン模型 (カノニカル：Sz保存)
2: 近藤模型 (カノニカル：粒子数・Sz保存)
3: fermion Hubbard模型 (グランドカノニカル：粒子数・Sz非保存)
4: スピン模型 (グランドカノニカル：Sz非保存)
5: 近藤模型 (グランドカノニカル：粒子数・Sz非保存)
を選択することが出来ます。ferimon Hubbard模型で粒子数保存・Sz非保存を
選択する場合は、粒子数のみを指定することで計算が可能となります。

• CalcEigenVec

形式 : int型 (デフォルト値 0)

説明 : 固有ベクトルを計算する際の手法の指定を行います。
0: Lanczos法+CG法 (Lanczos法での収束が十分でない場合に CG法での固
有ベクトル計算が行われます)
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1: Lanczos法
で選択することが出来ます。

• InitialVecType

形式 : int型 (デフォルト値 0)

説明 : 固有ベクトルの初期値の型の指定を行います。
0: 複素数
1: 実数
から選択することが出来ます。

• OutputEigenVec

形式 : int型 (デフォルト値 0)

説明 : 固有ベクトルの出力の指定を行います。
0: 出力なし
1: 出力あり
から選択することが出来ます。

• InputEigenVec

形式 : int型 (デフォルト値 0)

説明 : 固有ベクトルの入力の指定を行います。
0: 入力なし
1: 入力あり
から選択することが出来ます。

• ReStart

形式 : int型 (デフォルト値 0)

説明 : 再計算用のモードを指定します。
0: 再計算なし
1: リスタートベクトル入力なし、出力あり
2: リスタートベクトル入力あり、出力あり
3: リスタートベクトル入力あり、出力なし
から選択することが出来ます。

• CalcSpec

形式 : int型 (デフォルト値 0)

説明 : 動的グリーン関数の計算モードを指定します。
0: 動的グリーン関数の計算なし
1: 入力ベクトル・励起状態生成ファイルを読み込み計算
2: 三重対角行列の成分を読み込み再計算
3: 三重対角行列の成分と再計算用ベクトルを出力
4: 三重対角行列の成分と再計算用ベクトルを読み込み再計算
5: 三重対角行列の成分と再計算用ベクトルを読み込み再計算・再出力
から選択することが出来ます。
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• OutputHam

形式 : int型 (デフォルト値 0)

説明 : (FullDiag) ハミルトニアンの出力モードを指定します。
0: 出力なし
1: 出力あり
から選択することが出来ます。

• InputHam

形式 : int型 (デフォルト値 0)

説明 : (FullDiag) ハミルトニアンの入力モードを指定します。
0: 入力なし
1: 入力あり
から選択することが出来ます。
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4.2.3 ModParaファイル

計算で使用するパラメータを指定します。以下のようなフォーマットをしていま
す。� �
--------------------

Model_Parameters 0

--------------------

VMC_Cal_Parameters

--------------------

CDataFileHead zvo

CParaFileHead zqp

--------------------

Nsite 16

Ncond 16

2Sz 0

Lanczos_max 1000

initial_iv 12

exct 1

LanczosEps 14

LanczosTarget 2

LargeValue 12

NumAve 5

ExpecInterval 20� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1 - 5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行: [string01] [string02]

• 7 - 8行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)

• 9行以降: [string01] [int01]

各項目の対応関係は以下の通りです。

• [string01]

形式 : string型 (固定)

説明 : キーワードの指定を行います。

• [string02]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : アウトプットファイルのヘッダを指定します。
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• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : キーワードでひも付けられるパラメータを指定します。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 9行目以降ではキーワードを記載後、半角空白を開けた後に整数値を書きます。

• 行数固定で読み込みを行う為、パラメータの省略はできません。

キーワード

• CDataFileHead

形式 : string型 (空白不可)

説明 : アウトプットファイルのヘッダ。例えば、一体のGreen関数の出力ファイ
ル名が xxx Lanczos cisajs.datとして出力されます (xxxに CDataFileHead

で指定した文字が記載)。

• Nsite

形式 : int型 (自然数)

説明 : サイト数を指定する整数。

• Ncond

形式 : int型 (自然数)

説明 : 伝導電子数を指定する整数。グランドカノニカルの場合には使用され
ません。

• 2Sz

形式 : int型 (自然数)

説明 : 2Szを指定する整数。グランドカノニカルの場合には使用されません。
電子系、近藤格子模型で Sz保存の計算を行う場合には Ncondを指定する必要
があります。

• Lanczos_max

形式 : int型 (自然数)

説明 : Lanczosステップを行う回数の最大値を与えます。指定した精度内で収
束した場合には、これより短い回数で終了します。この回数以内で収束しない
場合はエラー終了します。TPQ法の場合は総ステップ数を与えます。再計算
を行う場合には、Lanczos_maxの最大数を過去のステップ数よりも大きくす
る必要があります。
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• initial_iv

形式 : int型 (整数)

説明 : 初期条件のベクトルを与えます。

– ランチョス法

∗ カノニカル集団かつ initial_iv ≥ 0の場合
ノンゼロの成分が指定されます。

∗ initial_iv < 0の場合
乱数のシードが指定され、全ての成分に対して係数がランダムに与
えられます。なお、グランドカノニカルの場合は初期状態として多
くの状態を持つよう、こちらの様式が適用されます。

– TPQ法
乱数のシードが指定され、全ての成分に対して係数がランダムに与えら
れます。

初期ベクトル設定の詳細については、5を参照ください。

• exct

形式 : int型 (自然数)

説明 : Lanczos法で求める固有ベクトルの番号を指定する整数。例えば、1なら
基底状態のベクトル、2なら第一励起状態のベクトルを求めます。method="CG"
では、求める固有ベクトルの本数を指定します。

• LanczosEps

形式 : int型 (自然数)

説明 : Lanczos法の収束判定条件を指定する整数。一つ前のステップの固有値
との相対誤差が, 10−LanczosEps以下になった場合に収束したと判定します。
method="CG"では、残差ベクトルの 2-ノルムが 10−LanczosEps/2以下になった
場合に収束したと判定します。

• LanczosTarget

形式 : int型 (自然数)

説明 : 何番目の固有値でランチョスの収束判定を行うかを指定する整数。1な
ら基底状態。2なら第一励起状態を示します。

• CalcHS

形式 : int型 (自然数)

説明 : CalcHS=1で量子数を指定したときのヒルベルト空間生成が高速化さ
れる (詳細は http://qlms.github.io/HPhi/develop/tips.pdfを参照)。デフォル
トの値は 1で、高速化アルゴリズムが使用されます。
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• LargeValue

形式 : double型 (実数)

説明 : (TPQ法のみで使用) TPQで使用する l − Ĥ/Nsの lを指定する整数。

• NumAve

形式 : int型 (自然数)

説明 : (TPQ法のみで使用)独立な runを何回行うかを指定する整数。

• ExpecInterval

形式 : int型 (自然数)

説明 : (TPQ法のみで使用)相関関数の計算を何回のTPQステップおきに行
うかの指定する整数。頻度を上げると計算コストが増大するので注意してくだ
さい。

• OmegaOrg

形式 : complex型 (複素数)

説明 : (動的グリーン関数の計算で使用)動的グリーン関数を計算する際の振
動数ωの中心点を指定します。スペース区切りで実部、虚部の順に指定し、虚
部がない場合は実数として扱います。

• OmegaIm

形式 : double型 (実数)

説明 : (動的グリーン関数の計算で使用)動的グリーン関数を計算する際の振
動数 ωの中心点の虚部を指定します。中心点 OmegaOrgが指定されている場合
は OmegaOrgに虚部 OmegaImを加えます。

• OmegaMax

形式 : complex型 (複素数)

説明 : (動的グリーン関数の計算で使用)動的グリーン関数を計算する際の振
動数ωの終点を指定します。終点は OmegaOrg+OmegaMaxで与えられます。ス
ペース区切りで実部、虚部の順に指定し、虚部がない場合は実数として扱い
ます。

• OmegaMin

形式 : complex型 (複素数)

説明 : (動的グリーン関数の計算で使用)動的グリーン関数を計算する際の振
動数ωの始点を指定します。終点は OmegaOrg+OmegaMinで与えられます。ス
ペース区切りで実部、虚部の順に指定し、虚部がない場合は実数として扱い
ます。
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• NOmega

形式 : int型 (自然数)

説明 : (動的グリーン関数の計算で使用)動的グリーン関数を計算する際の振
動数の刻み幅∆ω = ( OmegaMax- OmegaMin)/Nωを与えるための整数。振動数
は zn =OmegaOrg+OmegaMax+∆ω × nで与えられます。
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4.2.4 LocSpin指定ファイル

局在スピンを指定します。以下のようなフォーマットをしています。� �
================================

NlocalSpin 6

================================

========i_0LocSpn_1IteElc ======

================================

0 1

1 0

2 1

3 0

4 1

5 0

6 1

7 0

8 1

9 0

10 1

11 0� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [int03]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : 局在スピンの総数を示すキーワード (任意)。

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : 局在スピンの総数を指定する整数。

• [int02]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。
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• [int03]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : 局在スピンか遍歴電子かを指定する整数。
0: 遍歴電子
n > 0: 2S = nの局在スピン
を選択することが出来ます。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• [int01]と [int03]で指定される局在電子数の総数が異なる場合はエラー終了し
ます。

• [int02]の総数が全サイト数と異なる場合はエラー終了します。

• [int02]が全サイト数以上もしくは負の値をとる場合はエラー終了します。
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4.2.5 Trans指定ファイル

ここではハミルトニアン

H+ = −
∑
ijσ1σ2

tijσ1σ2c
†
iσ1
cjσ2 (4.5)

に対するTransfer積分 tijσ1σ2を指定します。以下にファイル名を記載します。� �
========================

NTransfer 24

========================

========i_j_s_tijs======

========================

0 0 2 0 1.000000 0.000000

2 0 0 0 1.000000 0.000000

0 1 2 1 1.000000 0.000000

2 1 0 1 1.000000 0.000000

2 0 4 0 1.000000 0.000000

4 0 2 0 1.000000 0.000000

2 1 4 1 1.000000 0.000000

4 1 2 1 1.000000 0.000000

4 0 6 0 1.000000 0.000000

6 0 4 0 1.000000 0.000000

4 1 6 1 1.000000 0.000000

6 1 4 1 1.000000 0.000000

6 0 8 0 1.000000 0.000000

8 0 6 0 1.000000 0.000000

…� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [int03] [int04] [int05] [double01] [double02]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : Transfer総数のキーワード名を指定します (任意)。
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• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : Transferの総数を指定します。

• [int02], [int04]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。

• [int03], [int05]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : スピンを指定する整数。
0: アップスピン
1: ダウンスピン
を選択することが出来ます。

• [double01]

形式 : double型 (空白不可)

説明 : tijσ1σ2の実部を指定します。

• [double02]

形式 : double型 (空白不可)

説明 : tijσ1σ2の虚部を指定します。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• Hamiltonianがエルミートという制限から tijσ1σ2 = t†jiσ2σ1
の関係を満たす必要

があります。上記の関係が成立しない場合にはエラー終了します。

• 成分が重複して指定された場合にはエラー終了します。

• [int01]と定義されているTrasferの総数が異なる場合はエラー終了します。

• [int02]-[int05]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.6 InterAll指定ファイル

ここでは一般二体相互作用をハミルトニアンに付け加えます。付け加える項は以
下で与えられます。

H+ =
∑
i,j,k,l

∑
σ1,σ2,σ3,σ4

Iijklσ1σ2σ3σ4c
†
iσ1
cjσ2c

†
kσ3
clσ4 (4.6)

なお、スピンに関して計算する場合には、i = j, k = lとなるよう設定してください。
以下にファイル例を記載します。� �

======================

NInterAll 36

======================

========zInterAll=====

======================

0 0 0 1 1 1 1 0 0.50 0.0

0 1 0 0 1 0 1 1 0.50 0.0

0 0 0 0 1 0 1 0 0.25 0.0

0 0 0 0 1 1 1 1 -0.25 0.0

0 1 0 1 1 0 1 0 -0.25 0.0

0 1 0 1 1 1 1 1 0.25 0.0

2 0 2 1 3 1 3 0 0.50 0.0

2 1 2 0 3 0 3 1 0.50 0.0

2 0 2 0 3 0 3 0 0.25 0.0

2 0 2 0 3 1 3 1 -0.25 0.0

2 1 2 1 3 0 3 0 -0.25 0.0

2 1 2 1 3 1 3 1 0.25 0.0

4 0 4 1 5 1 5 0 0.50 0.0

4 1 4 0 5 0 5 1 0.50 0.0

4 0 4 0 5 0 5 0 0.25 0.0

4 0 4 0 5 1 5 1 -0.25 0.0

4 1 4 1 5 0 5 0 -0.25 0.0

4 1 4 1 5 1 5 1 0.25 0.0

…� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [int03] [int04] [int05] [int06] [int07] [int08] [int09] [double01] [dou-
ble02]
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パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : 二体相互作用の総数のキーワード名を指定します (任意)。

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : 二体相互作用の総数を指定します。

• [int02], [int04], [int06], [int08]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。

• [int03], [int05], [int07], [int09]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : スピンを指定する整数。
0: アップスピン
1: ダウンスピン
を選択することが出来ます。

• [double01]

形式 : double型 (空白不可)

説明 : Iijklσ1σ2σ3σ4の実部を指定します。

• [double02]

形式 : double型 (空白不可)

説明 : Iijklσ1σ2σ3σ4の虚部を指定します。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• Hamiltonianがエルミートという制限から Iijklσ1σ2σ3σ4 = I†lkjiσ4σ3σ2σ1
の関係を

満たす必要があります。上記の関係が成立しない場合にはエラー終了します。
また、エルミート共役の形式は Iijklσ1σ2σ3σ4c

†
iσ1
cjσ2c

†
kσ3
clσ4に対して、Ilkjiσ4σ3σ2σ1

c†lσ4
ckσ3c

†
jσ2
ciσ1を満たすように入力してください。

• スピンに関して計算する場合、i = j, k = lを満たさないペアが存在するとエ
ラー終了します。

• 成分が重複して指定された場合にはエラー終了します。
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• [int01]と定義されている InterAllの総数が異なる場合はエラー終了します。

• [int02]-[int09]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.7 CoulombIntra指定ファイル

オンサイトクーロン相互作用をハミルトニアンに付け加えます (S = 1/2の系で
のみ使用可能)。付け加える項は以下で与えられます。

H+ =
∑
i

Uini↑ni↓ (4.7)

以下にファイル例を記載します。� �
======================

NCoulombIntra 6

======================

========i_0LocSpn_1IteElc ======

======================

0 4.000000

1 4.000000

2 4.000000

3 4.000000

4 4.000000

5 4.000000� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [double01]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : オンサイトクーロン相互作用の総数のキーワード名を指定します (任意)。

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : オンサイトクーロン相互作用の総数を指定します。

• [int02]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。
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• [double01]

形式 : double型 (空白不可)

説明 : Uiを指定します。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• 成分が重複して指定された場合にはエラー終了します。

• [int01]と定義されているオンサイトクーロン相互作用の総数が異なる場合は
エラー終了します。

• [int02]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.8 CoulombInter指定ファイル

オフサイトクーロン相互作用をハミルトニアンに付け加えます (S = 1/2の系で
のみ使用可能)。付け加える項は以下で与えられます。

H+ =
∑
i,j

Vijninj (4.8)

以下にファイル例を記載します。� �
======================

NCoulombInter 6

======================

========CoulombInter ======

======================

0 1 -0.125000

1 2 -0.125000

2 3 -0.125000

3 4 -0.125000

4 5 -0.125000

5 0 -0.125000� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [int03] [double01]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : オフサイトクーロン相互作用の総数のキーワード名を指定します (任意)。

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : オフサイトクーロン相互作用の総数を指定します。

• [int02], [int03]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。



4.2 エキスパートモード用入力ファイル 63

• [double01]

形式 : double型 (空白不可)

説明 : Vijを指定します。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• 成分が重複して指定された場合にはエラー終了します。

• [int01]と定義されているオフサイトクーロン相互作用の総数が異なる場合は
エラー終了します。

• [int02]-[int03]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.9 Hund指定ファイル

Hundカップリングをハミルトニアンに付け加えます (S = 1/2の系でのみ使用
可能)。付け加える項は以下で与えられます。

H+ = −
∑
i,j

JHund
ij (ni↑nj↑ + ni↓nj↓) (4.9)

以下にファイル例を記載します。� �
======================

NHund 6

======================

========Hund ======

======================

0 1 -0.250000

1 2 -0.250000

2 3 -0.250000

3 4 -0.250000

4 5 -0.250000

5 0 -0.250000� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [int03] [double01]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : Hundカップリングの総数のキーワード名を指定します (任意)。

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : Hundカップリングの総数を指定します。

• [int02], [int03]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。
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• [double01]

形式 : double型 (空白不可)

説明 : JHund
ij を指定します。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• 成分が重複して指定された場合にはエラー終了します。

• [int01]と定義されているHundカップリングの総数が異なる場合はエラー終了
します。

• [int02]-[int03]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.10 PairHop指定ファイル

PairHopカップリングをハミルトニアンに付け加えます (S = 1/2の系でのみ使
用可能)。付け加える項は以下で与えられます。

H+ =
∑
i,j

JPair
ij (c†i↑cj↑c

†
i↓cj↓ + h.c.) (4.10)

以下にファイル例を記載します。� �
======================

NPairhop 6

======================

========Pairhop ======

======================

0 1 0.50000

1 2 0.50000

2 3 0.50000

3 4 0.50000

4 5 0.50000

5 0 0.50000� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [int03] [double01]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : PairHopカップリングの総数のキーワード名を指定します (任意)。

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : PairHopカップリングの総数を指定します。

• [int02], [int03]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。
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• [double01]

形式 : double型 (空白不可)

説明 : JPair
ij を指定します。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• [int01]と定義されている PairHopカップリングの総数が異なる場合はエラー
終了します。

• [int02]-[int03]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.11 Exchange指定ファイル

Exchangeカップリングをハミルトニアンに付け加えます (S = 1/2の系でのみ
使用可能)。電子系の場合には

H+ =
∑
i,j

JEx
ij (c†i↑cj↑c

†
j↓ci↓ + c†i↓cj↓c

†
j↑ci↑) (4.11)

が付け加えられ、スピン系の場合には

H+ =
∑
i,j

JEx
ij (S+

i S
−
j + S−

i S
+
j ) (4.12)

が付け加えられます。スピン系の (S+
i S

−
j + S−

i S
+
j )を電子系の演算子で書き直すと、

−(c†i↑cj↑c
†
j↓ci↓ + c†i↓cj↓c

†
j↑ci↑) となることに注意して下さい。以下にファイル例を記載

します。� �
======================

NExchange 6

======================

========Exchange ======

======================

0 1 0.50000

1 2 0.50000

2 3 0.50000

3 4 0.50000

4 5 0.50000

5 0 0.50000� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [int03] [double01]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : Exchangeカップリングの総数のキーワード名を指定します (任意)。



4.2 エキスパートモード用入力ファイル 69

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : Exchangeカップリングの総数を指定します。

• [int02], [int03]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。

• [double01]

形式 : double型 (空白不可)

説明 : JEx
ij を指定します。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• 成分が重複して指定された場合にはエラー終了します。

• [int01]と定義されているExchangeカップリングの総数が異なる場合はエラー
終了します。

• [int02]-[int03]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.12 Ising指定ファイル

Ising相互作用をハミルトニアンに付け加えます (S = 1/2の系でのみ使用可能)。
電子系の場合には

H+ =
∑
i,j

Jz
ij(ni↑ − ni↓)(nj↑ − nj↓) (4.13)

が付け加えられ、スピン系の場合には

H+ =
∑
i,j

Jz
ijS

z
i S

z
j (4.14)

が付け加えられます。以下にファイル例を記載します。� �
======================

NIsing 6

======================

========Ising ======

======================

0 1 0.50000

1 2 0.50000

2 3 0.50000

3 4 0.50000

4 5 0.50000

5 0 0.50000� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [int03] [double01]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : Ising相互作用の総数のキーワード名を指定します (任意)。

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : Ising相互作用の総数を指定します。
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• [int02], [int03]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。

• [double01]

形式 : double型 (空白不可)

説明 : Jz
ijを指定します。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• 成分が重複して指定された場合にはエラー終了します。

• [int01]と定義されている Ising相互作用の総数が異なる場合はエラー終了し
ます。

• [int02]-[int03]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.13 PairLift指定ファイル

PairLiftカップリングをハミルトニアンに付け加えます (S = 1/2の系でのみ使
用可能)。付け加える項は以下で与えられます。

H+ =
∑
i,j

JPairLift
ij (c†i↑ci↓c

†
j↑cj↓ + c†i↓ci↑c

†
j↓cj↑) (4.15)

以下にファイル例を記載します。� �
======================

NPairLift 6

======================

========NPairLift ======

======================

0 1 0.50000

1 2 0.50000

2 3 0.50000

3 4 0.50000

4 5 0.50000

5 0 0.50000� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [int03] [double01]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : PairLiftカップリングの総数のキーワード名を指定します (任意)。

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : PairLiftカップリングの総数を指定します。

• [int02], [int03]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。
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• [double01]

形式 : double型 (空白不可)

説明 : JPairLift
ij を指定します。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• スピン系のみで使用可能です。電子系、近藤系で指定した場合は計算に使用さ
れません。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• 成分が重複して指定された場合にはエラー終了します。

• [int01]と定義されているPairLiftカップリングの総数が異なる場合はエラー終
了します。

• [int02]-[int03]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.14 OneBodyG指定ファイル

一体グリーン関数 ⟨c†iσ1
cjσ2⟩を計算します。以下にファイル例を記載します。� �

===============================

NCisAjs 24

===============================

======== Green functions ======

===============================

0 0 0 0

0 1 0 1

1 0 1 0

1 1 1 1

2 0 2 0

2 1 2 1

3 0 3 0

3 1 3 1

4 0 4 0

4 1 4 1

5 0 5 0

5 1 5 1

6 0 6 0

6 1 6 1

7 0 7 0

7 1 7 1

8 0 8 0

8 1 8 1

9 0 9 0

9 1 9 1

10 0 10 0

10 1 10 1

11 0 11 0

11 1 11 1� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [int03] [int04] [int05]
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パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : 一体グリーン関数成分総数のキーワード名を指定します (任意)。

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : 一体グリーン関数成分の総数を指定します。

• [int02], [int04]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。

• [int03], [int05]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : スピンを指定する整数。電子系・近藤格子系の場合は
0: アップスピン、
1: ダウンスピン、
スピン系の場合には、
0, 1, · · · , 2S + 1 (−S − 0.5,−S + 0.5, · · · , S + 0.5に対応 )
を選択することが出来ます。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• 成分が重複して指定された場合にはエラー終了します。

• [int01]と定義されている一体グリーン関数成分の総数が異なる場合はエラー
終了します。

• [int02]-[int05]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.15 TwoBodyG指定ファイル

二体グリーン関数 ⟨c†iσ1
cjσ2c

†
kσ3
clσ4⟩を計算します。なお、スピンに関して計算す

る場合には、i = j, k = lとなるよう設定してください。以下にファイル例を記載し
ます。� �

=============================================

NCisAjsCktAltDC 576

=============================================

======== Green functions for Sq AND Nq ======

=============================================

0 0 0 0 0 0 0 0

0 0 0 0 0 1 0 1

0 0 0 0 1 0 1 0

0 0 0 0 1 1 1 1

0 0 0 0 2 0 2 0

0 0 0 0 2 1 2 1

0 0 0 0 3 0 3 0

0 0 0 0 3 1 3 1

0 0 0 0 4 0 4 0

0 0 0 0 4 1 4 1

0 0 0 0 5 0 5 0

0 0 0 0 5 1 5 1

0 0 0 0 6 0 6 0

0 0 0 0 6 1 6 1

0 0 0 0 7 0 7 0

0 0 0 0 7 1 7 1

0 0 0 0 8 0 8 0

0 0 0 0 8 1 8 1

0 0 0 0 9 0 9 0

0 0 0 0 9 1 9 1

0 0 0 0 10 0 10 0

0 0 0 0 10 1 10 1

0 0 0 0 11 0 11 0

0 0 0 0 11 1 11 1

0 1 0 1 0 0 0 0

…� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。



4.2 エキスパートモード用入力ファイル 77

• 6行以降: [int02] [int03] [int04] [int05] [int06] [int07] [int08] [int09]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : 二体グリーン関数成分総数のキーワード名を指定します (任意)。

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : 二体グリーン関数成分の総数を指定します。

• [int02], [int04],[int06], [int08]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。

• [int03], [int05],[int07], [int09]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : スピンを指定する整数。電子系、近藤格子系の場合には
0: アップスピン、
1: ダウンスピン、
スピン系の場合には、
0, 1, · · · , 2S + 1 (−S − 0.5,−S + 0.5, · · · , S + 0.5に対応 )
を選択することが出来ます。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• 成分が重複して指定された場合にはエラー終了します。

• スピンに関して計算する場合、i = j, k = lを満たさない場合ペアが存在する
とエラー終了します。

• [int01]と定義されているニ体グリーン関数成分の総数が異なる場合はエラー
終了します。

• [int02]-[int09]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.16 SingleExcitation指定ファイル

一体励起状態を作成するための演算子 ciσ1(c
†
iσ1

)を定義します。以下にファイル
例を記載します。� �

===============================

NSingle 24

===============================

======== Single Excitation ======

===============================

0 0 0 1.0 0.0

0 1 0 1.0 0.0

1 0 0 1.0 0.0

(continue...)

11 0 0 1.0 0.0

11 1 0 1.0 0.0� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [int03] [int04] [double01] [double02]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : 一体励起演算子のキーワード名を指定します (任意)。

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : 一体励起演算子の総数を指定します。

• [int02]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。

• [int03]

形式 : int型 (空白不可)
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説明 : スピンを指定する整数。電子系・近藤格子系の場合は
0: アップスピン、
1: ダウンスピン、
スピン系の場合には、
0, 1, · · · , 2S + 1 (−S − 0.5,−S + 0.5, · · · , S + 0.5に対応 )
を選択することが出来ます。

• [int04]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : 一体励起演算子のタイプを指定する整数。
0: ciσ1

1: c†iσ1

を選択することが出来ます。

• [double01], [double02]

形式 : double型 (空白不可)

説明 :ciσ1(c
†
iσ1

)の実部を [double01]、虚部を [double02]でそれぞれ指定します。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• 成分が重複して指定された場合にはエラー終了します。

• [int01]と定義されている一体励起演算子の総数が異なる場合はエラー終了し
ます。

• [int02]-[int04]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.17 PairExcitation指定ファイル

二体励起状態を作成するための演算子ciσ1c
†
jσ2

(c†iσ1
cjσ2)を定義します。なお、ciσ1c

†
jσ2

と c†iσ1
cjσ2 を混同することは出来ません。また、Sz 保存の系に対しては σ1 = σ2と

する必要があります。以下にファイル例を記載します。� �
===============================

NPair 24

===============================

======== Pair Excitation ======

===============================

0 0 0 0 0 1.0 0.0

0 1 0 1 0 1.0 0.0

1 0 1 0 0 1.0 0.0

(continue...)

11 0 11 0 0 1.0 0.0

11 1 11 1 0 1.0 0.0� �
ファイル形式

以下のように行数に応じ異なる形式をとります。

• 1行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 2行: [string01] [int01]

• 3-5行: ヘッダ (何が書かれても問題ありません)。

• 6行以降: [int02] [int03] [int04] [int05] [int06] [double01] [double02]

パラメータ

• [string01]

形式 : string型 (空白不可)

説明 : 二体励起演算子のキーワード名を指定します (任意)。

• [int01]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : 二体励起演算子の総数を指定します。

• [int02], [int04]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : サイト番号を指定する整数。0以上 Nsite未満で指定します。
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• [int03], [int05]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : スピンを指定する整数。電子系・近藤格子系の場合は
0: アップスピン、
1: ダウンスピン、
スピン系の場合には、
0, 1, · · · , 2S + 1 (−S − 0.5,−S + 0.5, · · · , S + 0.5に対応 )
を選択することが出来ます。

• [int06]

形式 : int型 (空白不可)

説明 : 二体励起演算子のタイプを指定する整数。
0: ciσ1c

†
jσ2

1: c†iσ1
cjσ2

を選択することが出来ます。

• [double01], [double02]

形式 : double型 (空白不可)

説明 : ciσ1c
†
jσ2

(c†iσ1
cjσ2)の実部を [double01]、虚部を [double02]でそれぞれ指

定します。

使用ルール

本ファイルを使用するにあたってのルールは以下の通りです。

• 行数固定で読み込みを行う為、ヘッダの省略はできません。

• 成分が重複して指定された場合にはエラー終了します。

• [int01]と定義されている二体励起演算子の総数が異なる場合はエラー終了し
ます。

• [int02]-[int06]を指定する際、範囲外の整数を指定した場合はエラー終了します。
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4.2.18 SpectrumVec指定ファイル

スペクトル計算用の入力ファイルのヘッダを指定します。ファイル名およびファ
イル形式は以下の通りです (ファイル形式は eigenvec.datと同様です)。ファイルデー
タはバイナリ形式です。

ファイル名

• ## rank $$.dat

##は SpectrumVecで指定されるヘッダ、$$はランク番号を表します。また、&&は
TPQ時のサンプリングの番号を表します。

ファイル形式

• 1行目：[int01]

• 2行目：[int02]

• 2行目-: [double01] [double02]

パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : 計算対象のヒルベルト空間数を指定する整数。

• [int02]

形式 : int型

説明 : 計算に要したステップ数を表します。Lanczos法では Lanczosステッ
プ数、TPQ法ではハミルトニアンを乗算した回数を記載します。

• [double01], [double02]

形式 : double型

説明 : 入力するベクトルの値を表します。
[double01]が実部、[double02]が虚部を表します。
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4.3 出力ファイル

出力ファイルに関するファイル形式を記載します。

4.3.1 CHECK Chemi.dat

Hamiltonianのうち化学ポテンシャル

H+ =
∑
i,σ

µiσc
†
iσciσ (4.16)

に関する入力確認を行います。µiσが出力されます。以下にファイル例を記載します。� �
i=0 spin=0 isite1=1 tmp_V=0.000000

i=1 spin=0 isite1=2 tmp_V=0.000000

i=2 spin=0 isite1=3 tmp_V=0.000000

i=3 spin=0 isite1=4 tmp_V=0.000000

i=4 spin=0 isite1=5 tmp_V=0.000000

i=5 spin=0 isite1=6 tmp_V=0.000000

…� �
ファイル形式

以下のようなファイル形式をとります。

• i=[int01] spin=[int02] isite1=[int03] tmp V=[double01]

パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : 入力番号。

• [int02]

形式 : int型

説明 : µiσのスピン番号 σを表す整数。
0: アップスピン
1: ダウンスピン
を表します。

• [int03]

形式 : int型

説明 : µiσのサイト番号 iを表す整数。

• [double01]

形式 : double型

説明 : µiσの値。
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4.3.2 CHECK InterAll.dat

Hamiltonianの一般二体相互作用のうち対角成分

H+ =
∑
i,j,σ

Iiijjσ1σ1σ2σ2c
†
iσ1
ciσ1c

†
iσ2
ciσ2 (4.17)

に関する入力確認を行います。Iiijjσ1σ1σ2σ2 が出力されます。以下にファイル例を記
載します。� �

i=0 isite1=1 A_spin=0 isite2=2 B_spin=0 tmp_V=0.500000

i=1 isite1=1 A_spin=0 isite2=2 B_spin=1 tmp_V=-0.500000

i=2 isite1=1 A_spin=1 isite2=2 B_spin=0 tmp_V=-0.500000

i=3 isite1=1 A_spin=1 isite2=2 B_spin=1 tmp_V=0.500000

i=4 isite1=2 A_spin=0 isite2=3 B_spin=0 tmp_V=0.500000

i=5 isite1=2 A_spin=0 isite2=3 B_spin=1 tmp_V=-0.500000

…� �
ファイル形式

以下のようなファイル形式をとります。

• i=[int01] isite1=[int02] A spin=[int03] isite2=[int04] B spin=[int05] tmp V=[double01]

パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : 入力番号。

• [int02], [int04]

形式 : int型

説明 : Iiijjσ1σ1σ2σ2のサイト番号を表す整数。
[int02]が i, [int04]が jを表します。

• [int03], [int05]

形式 : int型

説明 : Iiijjσ1σ1σ2σ2のスピン番号を表す整数。
[int03]が σ1, [int05]が σ2に対応し、それぞれ
0: アップスピン
1: ダウンスピン
を表します。

• [double01]

形式 : double型

説明 : Iiijjσ1σ1σ2σ2の値。
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4.3.3 CHECK CoulombIntra.dat

Hamiltonianのオンサイトクーロン相互作用

H+ =
∑
i

Uini↑nj↓ (4.18)

に関する入力確認を行います。Uiが出力されます。以下にファイル例を記載します。� �
i=0 isite1=1 tmp_V=4.000000

i=1 isite1=2 tmp_V=4.000000

i=2 isite1=3 tmp_V=4.000000

i=3 isite1=4 tmp_V=4.000000

i=4 isite1=5 tmp_V=4.000000

i=5 isite1=6 tmp_V=4.000000� �
ファイル形式

以下のようなファイル形式をとります。

• i=[int01] isite1=[int02] tmp V=[double01]

パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : 入力番号。

• [int02]

形式 : int型

説明 : Uiのサイト番号 iを表す整数。

• [double01]

形式 : double型

説明 : Uiの値。
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4.3.4 CHECK Hund.dat

HamiltonianのHundカップリング

H+ = −
∑
i,j

JHund
ij (ni↑nj↑ + ni↓nj↓) (4.19)

に関する入力確認を行います。JHund
ij が出力されます。以下にファイル例を記載し

ます。� �
i=0 isite1=1 isite2=2 tmp_V=0.250000

i=1 isite1=2 isite2=3 tmp_V=0.250000

i=2 isite1=3 isite2=4 tmp_V=0.250000

i=3 isite1=4 isite2=5 tmp_V=0.250000

i=4 isite1=5 isite2=6 tmp_V=0.250000

i=5 isite1=6 isite2=1 tmp_V=0.250000� �
ファイル形式

以下のようなファイル形式をとります。

• i=[int01] isite1=[int02] isite2=[int03] tmp V=[double01]

パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : 入力番号。

• [int02], [int03]

形式 : int型

説明 : JHund
ij のサイト番号を表す整数。

[int02]が i, [int03]が jを表します。

• [double01]

形式 : double型

説明 : JHund
ij の値。
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4.3.5 CHECK INTER U.dat

Hamiltonianのオフサイトクーロン相互作用

H+ =
∑
i

Vijninj (4.20)

に関する入力確認を行います。Vijが出力されます。以下にファイル例を記載します。� �
i=0 isite1=1 isite2=2 tmp_V=-0.125000

i=1 isite1=2 isite2=3 tmp_V=-0.125000

i=2 isite1=3 isite2=4 tmp_V=-0.125000

i=3 isite1=4 isite2=5 tmp_V=-0.125000

i=4 isite1=5 isite2=6 tmp_V=-0.125000

i=5 isite1=6 isite2=1 tmp_V=-0.125000� �
ファイル形式

以下のようなファイル形式をとります。

• i=[int01] isite1=[int02] isite2=[int03] tmp V=[double01]

パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : 入力番号。

• [int02], [int03]

形式 : int型

説明 : Vijのサイト番号を表す整数。
[int02]が i, [int03]が jを表します。

• [double01]

形式 : double型

説明 : Vijの値。
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4.3.6 CHECK Memory.dat

使用するメモリサイズの出力を行います。配列サイズおよび必要なメモリを出力
します。以下にファイル例を記載します。� �

MAX DIMENSION idim_max=400

REQUIRED MEMORY max_mem=0.000019 GB� �
ファイル形式

以下のようなファイル形式をとります。

• MAX DIMENSION idim max=[int01]

• REQUIRED MEMORY max mem =[double01] GB

パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : ヒルベルトスペースの数を表します。

• [double01]

形式 : double型

説明 : ヒルベルトスペースの確保に必要とするメモリサイズを表します (単位
はGB)。
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4.3.7 WarningOnTransfer.dat

Transferの成分が重複している場合に出力されます。以下にファイル例を記載し
ます。� �

double conuntings in transfers: i=0 j=2 spni 0 spnj 0

double conuntings in transfers: i=2 j=0 spni 0 spnj 0

double conuntings in transfers: i=0 j=2 spni 1 spnj 1

double conuntings in transfers: i=2 j=0 spni 1 spnj 1� �
ファイル形式

以下のようなファイル形式をとります。

• double conuntings in transfers: i=[int01] j=[int02] spni [int03] spnj [int04]

パラメータ

• [int01], [int02]

形式 : int型

説明 : 重複しているTransferのサイト番号を表します。

• [int03], [int04]

形式 : int型

説明 : 重複しているTransferのスピン番号を表します。
0: アップスピン
1: ダウンスピン
を表します。
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4.3.8 CalcTimer.dat

計算処理にかかった時間が出力されます。計算処理、処理番号、計算処理時間
[秒]の順に出力します。以下にTPQ法の場合の出力例を記載します。� �
All [0000] 12.94052

sz [1000] 0.01795

diagonalcalc [2000] 0.00693

CalcByTPQ [3000] 12.90670

FirstMultiply [3100] 0.08416

rand in FirstMultiply [3101] 0.00172

mltply in FirstMultiply [3102] 0.07707

expec_energy_flct [3200] 9.06255

calc flctuation in expec_energy_flct [3201] 1.67779

mltply in expec_energy_flct [3202] 7.31207

expec_onebody [3300] 0.11640

expec_twobody [3400] 3.28796

Multiply [3500] 0.14840

FileIO [3600] 0.20493

================================================

All mltply [0001] 7.38883

diagonal [0100] 0.04153

Hubbard [0300] 7.34636

trans in Hubbard [0310] 7.34595

double [0311] 0.00000

single [0312] 0.00000

inner [0313] 7.34299

interall in Hubbard [0320] 0.00008

interPE [0321] 0.00000

inner [0322] 0.00000

pairhopp in Hubbard [0330] 0.00006

interPE [0331] 0.00000

inner [0332] 0.00000

exchange in Hubbard [0340] 0.00004

interPE [0341] 0.00000

inner [0342] 0.00000

================================================� �
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4.3.9 TimeKeeper.dat

計算経過情報が出力されます。以下に Lanczos法の場合の出力例を記載します。� �
diagonal calculation finishes: Wed Sep 16 22:58:49 2015

Lanczos Eigen Value start: Wed Sep 16 22:58:49 2015

1 th Lanczos step: Wed Sep 16 22:58:49 2015

…
122 th Lanczos step: Wed Sep 16 22:58:49 2015

Lanczos Eigenvalue finishes: Wed Sep 16 22:58:49 2015

Lanczos Eigenvector finishes: Wed Sep 16 22:58:49 2015

Lanczos expec energy finishes: Wed Sep 16 22:58:49 2015

CG Eigenvector finishes: Wed Sep 16 22:58:49 2015

CG expec energy finishes: Wed Sep 16 22:58:50 2015

CG expec_cisajs finishes: Wed Sep 16 22:58:50 2015

CG expec_cisajacktalt begins: Wed Sep 16 22:58:50 2015� �
ファイル名

• ## TimeKeeper.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダを表します。

4.3.10 sz TimeKeeper.dat

ヒルベルトスペースを確保する際の経過情報が出力されます。以下に出力例を記
載します。� �

initial sz : Wed Sep 16 22:58:49 2015

num_threads==4

omp parallel sz finishes: Wed Sep 16 22:58:49 2015

mid omp parallel sz : Wed Sep 16 22:58:49 2015

omp parallel sz finishes: Wed Sep 16 22:58:49 2015� �
ファイル名

• ## sz TimeKeeper.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダを表します。
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4.3.11 Time CG EigenVector.dat

(Lanczos法のみ) CG法で固有ベクトルを計算する際のログを出力します。� �
allocate succeed !!!

b[4341]=1.000000 bnorm== 1.000000

i_itr=0 itr=5 0.0411202543 0.0000100000

…
i_itr=0 itr=155 0.0000000058 0.0000100000

CG OK: t_itr=155

i_itr=0 itr=155 time=0.000000

fabs(fabs(xb)-1.0)=0.9955114473313577

b[4341]=0.004489 bnorm== 1.000000

i_itr=1 itr=5 13.0033983157 0.0000100000

…
CG OK: t_itr=275

i_itr=1 itr=120 time=0.000000

fabs(fabs(xb)-1.0)=0.0000000000001295

number of iterations in inv1:i_itr=1 itr=120

t_itr=275 0.000000� �
ファイル名

• ## Time CG EigenVector.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダを表します。
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4.3.12 energy.dat

(Lanczos法、LOBCG法のみ) Lanczos法もしくはCG法で求めた固有ベクトル
を用いて計算したエネルギー、ダブロンと ⟨Sz⟩を出力します。以下にファイル例を
記載します。

method="Lanczos"の場合� �
Energy -7.1043675920

Doublon 0.4164356536

Sz 0.0000000000� �
method="CG"の場合� �
State 0

Energy -7.1043675920

Doublon 0.4164356536

Sz 0.0000000000

State 1

:� �
ファイル名

• ## energy.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダを表します。

ファイル形式

• Energy [double01]

• Doublon [double02]

• Sz [double03]

パラメータ

• [double01]

形式 : double型

説明 : Lanczos法・CG法で求めた固有ベクトルを用い計算したエネルギー。

• [double02]

形式 : double型

説明 : Lanczos 法・CG 法で求めた固有ベクトルを用い計算したダブロン
1
Ns

∑
i⟨ni↑ni↓⟩ (Nsはサイト数)。
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• [double03]

形式 : double型

説明 : 固有ベクトルを用い計算した ⟨Sz⟩。
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4.3.13 Lanczos Step.dat

(Lanczos法、LOBCG法でのみ出力) 固有ベクトルを求めている際のログを出力
します。以下にファイル例を示します。

method="Lanczos"の場合� �
LanczosStep E[1] E[2] E[3] E[4] Target:E[3] E_Max/Nsite

stp = 2 1.2149586211 14.6560471044 xxxxxxxxxx xxxxxxxxx 0.0000000000 xxxxxxxxx

stp=4 -5.6626980051 3.1523174817 12.4860778911 21.2322666770 12.4860778911 2.6540333346

stp=6 -8.5113374325 -2.3219709559 4.3459108959 11.5079386600 4.3459108959 3.0307814358

stp=8 -9.5061025854 -5.2757708534 -0.1734100333 5.2236216333 -0.1734100333 3.2049774861

stp=10 -9.7541889139 -6.6054773893 -2.9493235242 1.2364826532 -2.9493235242 3.2686702753

...

stp=84 -10.4543987874 -9.8960493865 -9.7550111859 -9.7407358084 -9.7550111859 3.3731105157

stp=86 -10.4543987874 -9.8960493865 -9.7550111859 -9.7407358084 -9.7550111859 3.3731105157

stp=88 -10.4543987874 -9.8960493865 -9.7550111859 -9.7407358084 -9.7550111859 3.3731105157� �
method="CG"の場合� �

Step Residual-2-norm Threshold Energy

1 6.79819e+00 8.19743e-07 7.86586e+00 8.19743e+00 8.02804e+00

2 7.47402e+00 3.69905e-07 3.35827e+00 3.63546e+00 3.69905e+00

3 5.30943e+00 2.44472e-07 -2.44472e+00 -2.23296e+00 -1.95487e+00

4 4.52737e+00 5.10297e-07 -5.10297e+00 -4.92390e+00 -4.58682e+00

5 3.66168e+00 7.14105e-07 -7.14105e+00 -6.91226e+00 -6.44532e+00

6 3.12717e+00 8.27201e-07 -8.27201e+00 -7.93262e+00 -7.44680e+00

...

152 1.05602e-06 1.04544e-06 -1.04544e+01 -9.89605e+00 -9.89605e+00

153 1.07401e-06 1.04544e-06 -1.04544e+01 -9.89605e+00 -9.89605e+00

154 9.45018e-07 1.04544e-06 -1.04544e+01 -9.89605e+00 -9.89605e+00� �
ファイル名

• ## Lanczos Step.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダを表します。

ファイル形式

• method="Lanczos"の場合

stp= [int01] [double01] [double02] [double03] [double04] [double-a] [double-b]

• method="CG"の場合

[int01] [double-c] [double-d] [double01] [double02] ...
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パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : Lanczos法 ·LOBCG法での計算ステップ数。

• [double01], [double02], [double03], [double04] ...

形式 : double型

説明 : Lanczos法 ·LOBCG法で計算時に求められた固有値を昇順に並べたも
の。Lanczos法では 4個分, LOBCG法では exctで指定した個数が出力されま
す (上記の例では exct=3). Lanczos法では縮退している固有値はまとめて 1
個と数えられますが, LOBCG法では縮退している個数に応じて固有値が出力
されます. 上記の例では第一励起状態が 2重以上に縮退していることが分かり
ます.

• [double-a]

形式 : double型

説明 : (Lanczos法のみ) LanczosTargetで指定した, 収束判定に用いられる固
有値が出力されます (上記の例では LanczosTarget=3).

• [double-b]

形式 : double型

説明 : (Lanczos法のみ) 最大固有値をサイト数で割ったもの. TPQ法での
LargeValueの下限値となります.

• [double-c]

形式 : double型

説明 : (LOBCG法のみ) 計算した固有ベクトルの残差の 2-ノルムの中で最大
のもの. 収束判定に用いられます.

• [double-d]

形式 : double型

説明 : (LOBCG法のみ) 収束判定のしきい値. LanczosEpsで指定した値に基
底状態のエネルギーの絶対値をかけています.
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4.3.14 Time TPQ Step.dat

(TPQ法でのみ出力) TPQ法でのステップ毎の開始時間を出力します。再計算の
場合は値が追記されます。以下にファイル例を示します。� �
set 0 step 1:TPQ begins: Wed Jul 13 07:59:20 2016

set 0 step 2:TPQ begins: Wed Jul 13 07:59:20 2016

set 0 step 3:TPQ begins: Wed Jul 13 07:59:20 2016

…
set 4 step 1997:TPQ begins: Wed Jul 13 07:59:32 2016

set 4 step 1998:TPQ begins: Wed Jul 13 07:59:32 2016

set 4 step 1999:TPQ begins: Wed Jul 13 07:59:32 2016� �
ファイル名

• ## TPQ Step.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダを表します。

ファイル形式

• set [int01] stp [int02]: TPQ begins: [string01]

パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : TPQ法でのシード数。

• [int02]

形式 : int型

説明 : TPQ法でのステップ数。

• [string01]

形式 : string型

説明 : 計算開始時間。
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4.3.15 Norm rand.dat

(TPQ法でのみ出力) TPQ法での有限温度計算時のログを出力します。再計算の
場合は値が追記されます。以下にファイル例を示します。� �

# inv_temp, global_norm, global_1st_norm, step_i

0.017471 19.046586 11.288975 1

0.034863 19.089752 11.288975 2

…
31.999572 20.802362 11.288975 1997

32.015596 20.802362 11.288975 1998

32.031620 20.802362 11.288975 1999� �
ファイル名

• Norm rand??.dat

??はTPQ法計算時の runの番号を表します。

ファイル形式

1行目はヘッダで、2行目以降は以下のファイル形式で記載されます。

• [double01] [double02] [double03] [int01]

パラメータ

• [double01]

形式 : double型

説明 : 逆温度 1/kBT。

• [double02]

形式 : double型

説明 : TPQ法で計算される規格化前の波動関数 (ベクトル)のノルム: ⟨ψ̃k|ψ̃k⟩。
ただし、|ψ̃k⟩ ≡ (l − Ĥ/Ns)|ψk−1⟩。

• [double03]

形式 : double型

説明 : 規格化前の初期波動関数 (ランダムベクトル)のノルム：⟨ψ̃0|ψ̃0⟩。ただ
し、|ψ̃0⟩は規格化前の初期波動関数。

• [int01]

形式 : int型

説明 : 初期ランダムベクトルに (l−Ĥ/Ns)(lはModParaファイルのLargeValue、
Nsはサイト数)を作用させた回数。
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4.3.16 SS rand.dat

(TPQ法でのみ出力)TPQ法での有限温度計算結果を出力します。再計算の場合
は値が追記されます。以下にファイル例を示します。� �
# inv_tmp, energy, phys_var, phys_doublon, phys_num, step_i

0.017471 5.526334 45.390269 1.464589 6.000000 1

0.034863 5.266718 42.655559 1.434679 6.000000 2

…
31.999572 -4.814170 23.176231 0.590568 6.000000 1997

32.015596 -4.814170 23.176231 0.590568 6.000000 1998

32.031620 -4.814170 23.176231 0.590568 6.000000 1999� �
ファイル名

• SS rand??.dat

??はTPQ法計算時の runの番号を表します。

ファイル形式

1行目はヘッダで、2行目以降は以下のファイル形式で記載されます。

• [double01] [double02] [double03] [double04] [double05] [int01]

パラメータ

• [double01]

形式 : double型

説明 : 逆温度 1/kBT。

• [double02]

形式 : double型

説明 : エネルギーの期待値 ⟨H⟩。

• [double03]

形式 : double型

説明 : ハミルトニアンの 2乗の期待値 ⟨H2⟩。

• [double04]

形式 : double型

説明 : ダブロン 1
Ns

∑
i⟨ni↑ni↓⟩ (ただしNsはサイト数)。

• [double05]

形式 : double型

説明 : 粒子数 ⟨n̂⟩。
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• [int01]

形式 : int型

説明 : 初期ランダムベクトルに (l−Ĥ/Ns)(lはModParaファイルのLargeValue、
Nsはサイト数)を作用させた回数。
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4.3.17 Flct rand.dat

(TPQ法でのみ出力) TPQ法での揺らぎに関する有限温度計算結果を出力しま
す。再計算の場合は値が追記されます。以下にファイル例を示します。� �

# inv_temp, N, N^2, D, D^2, Sz, Sz^2, step_i

0.0826564 12.00 144.00 0.00 0.00 0.0009345626081113 0.2500 1

0.1639935 12.00 144.00 0.00 0.00 0.0023147006319775 0.2500 2

0.2440168 12.00 144.00 0.00 0.00 0.0037424057659867 0.2500 3

…
135.97669 12.00 144.00 0.00 0.00 -0.0000000000167368 0.2500 1998

136.04474 12.00 144.00 0.00 0.00 -0.0000000000165344 0.2500 1999� �
ファイル名

• Flct rand??.dat

??はTPQ法計算時の runの番号を表します。

ファイル形式

1行目はヘッダで、2行目以降は以下のファイル形式で記載されます。

• [double01] [double02] [double03] [double04] [double05] [double06] [double07]
[int01]

パラメータ

• [double01]

形式 : double型

説明 : 逆温度 1/kBT。

• [double02]

形式 : double型

説明 : 全粒子数
∑

i⟨n̂i⟩。

• [double03]

形式 : double型

説明 : 粒子数の 2乗の期待値
∑

i⟨n̂2
i ⟩。

• [double04]

形式 : double型

説明 : ダブロン 1
Ns

∑
i⟨ni↑ni↓⟩ の期待値 (ただしNsはサイト数)。
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• [double05]

形式 : double型

説明 : ダブロンの二乗 1
Ns

∑
i⟨(ni↑ni↓)

2⟩ の期待値 (ただしNsはサイト数)。

• [double06]

形式 : double型

説明 : スピンの Sz成分 1
Ns

∑
i⟨Ŝz

i ⟩ の期待値 (ただしNsはサイト数)。

• [double07]

形式 : double型

説明 : スピンのSz成分の二乗 1
Ns

∑
i⟨(Ŝz

i )
2⟩の期待値 (ただしNsはサイト数)。

• [int01]

形式 : int型

説明 : 初期ランダムベクトルに (l−Ĥ/Ns)(lはModParaファイルのLargeValue、
Nsはサイト数)を作用させた回数。
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4.3.18 Eigenvalue.dat

(FullDiagでのみ出力)全対角法で計算したエネルギーを出力します。以下にファ
イル例を記載します。� �

0 -4.8141698096

1 -3.7968502453

2 -3.2462822372

…
397 13.9898305290

398 14.4896221034

399 14.8525199079� �
ファイル形式

以下のファイル形式で記載されます。

• [int01] [double01]

パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : 固有値の index。基底エネルギーを 0として、エネルギーの低い順から
採番する。

• [double01]

形式 : double型

説明 : エネルギー ⟨H⟩。
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4.3.19 phys.dat

(FullDiagでのみ出力)全対角法で計算したエネルギーと物理量を出力します。エ
ネルギーの低い基底エネルギーから順に出力されます。以下にファイル例を記載し
ます。� �

<H> <N> <Sz> <S2> <D>

-4.814170 0.000000 0.000000 -0.000000 0.590568

-3.796850 0.000000 0.000000 1.333333 0.423804

…
14.489622 0.000000 0.000000 0.000000 2.550240

14.852520 0.000000 0.000000 0.000000 2.329157� �
ファイル名

• カノニカル: ## phys Nup $$Ndown%%.dat

• グランドカノニカル: ## phys.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダ、$$はNup、%%はNdown
を表します。

ファイル形式

1行目はヘッダで、2行目以降は以下のファイル形式で記載されます。

• [double01] [double02] [double03] [double04] [double05]

パラメータ

• [double01]

形式 : double型

説明 : エネルギーの期待値 ⟨H⟩。

• [double02]

形式 : double型

説明 : 粒子数の期待値 ⟨n̂⟩。

• [double03]

形式 : double型

説明 : スピンの z成分の期待値 ⟨Sz⟩。

• [double04]

形式 : double型

説明 : スピンの 2乗の期待値 ⟨S2⟩。
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• [double05]

形式 : double型

説明 : ダブロン 1
Ns

∑
i⟨ni↑ni↓⟩ (ただしNsはサイト数)。
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4.3.20 ham.dat

(FullDiagでのみ出力) CalcModファイルで OutputHam=1の場合に、HΦ内部で
計算されたハミルトニアンをMatrixMarket形式で出力します。CalcModファイルで
InputHam=1とすると、定義ファイル一式と本ファイルを読み込み、再計算すること
ができます。以下にファイル例を記載します。� �

%%%%MatrixMarket matrix coordinate complex hermitian

28 28 56

1 1 1.000000 0.000000

2 1 0.500000 0.000000

3 2 0.500000 0.000000

4 3 0.500000 0.000000

5 4 0.500000 0.000000

6 5 0.500000 0.000000

7 6 0.500000 0.000000

7 7 1.000000 0.000000

…� �
ファイル名

• ## ham.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダを表します。

ファイル形式

• 1行：ヘッダ

• 2行：[int01] [int02] [int03]

• 3行-：[int04] [int05] [double01] [double02]

パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : Hamiltonianの行数。

• [int02]

形式 : int型

説明 : Hamiltonianの列数。

• [int03]

形式 : int型

説明 : Hamiltonianの非零の要素数。
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• [double01], [double02]

形式 : double型

説明 : Hamiltonianの値を表します。
[double01]が実部、[double02]が虚部を表します。
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4.3.21 cisajscktalt.dat

TwoBodyGで指定された二体グリーン関数 ⟨c†iσ1
cjσ2c

†
kσ3
clσ4⟩の計算結果を出力し

ます。以下にファイル例を記載します。� �
0 0 0 0 0 0 0 0 0.4452776740 0.0000000000

0 0 0 0 0 1 0 1 0.1843355815 0.0000000000

0 0 0 0 1 0 1 0 0.1812412105 0.0000000000

0 0 0 0 1 1 1 1 0.2640364635 0.0000000000

0 0 0 0 2 0 2 0 0.0279690007 0.0000000000

0 0 0 0 2 1 2 1 0.2009271524 0.0000000000

0 0 0 0 3 0 3 0 0.2512810778 0.0000000000

0 0 0 0 3 1 3 1 0.1939965962 0.0000000000

…� �
ファイル名

• Lanczos法: ## cisajscktalt.dat

• TPQ法: ## cisajscktalt set??step%%.dat

• 全対角化法、LOBCG法: ## cisajscktalt eigen&&.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダ、??はTPQ法計算時の
runの番号、%%はTPQ法でのステップ数、&&は固有値の番号を表します。

ファイル形式

• [int01] [int02] [int03] [int04] [int05] [int06] [int07] [int08] [double01] [double02]

パラメータ

• [int01], [int03],[int05], [int07]

形式 : int型

説明 : サイト番号を指定する整数。[int01]が iサイト、[int03]が j サイト、
[int05]が kサイト、[int07]が lサイトを表します。

• [int02], [int04],[int06], [int08]

形式 : int型

説明 : スピンを指定する整数。[int02]がσ1、[int04]がσ2、[int06]がσ3、[int08]
が σ4に対応します。
0: アップスピン
1: ダウンスピン
を表します。
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• [double01], [double02]

形式 : double型

説明 : ⟨c†iσ1
cjσ2c

†
kσ3
clσ4⟩の値を表します。

[double01]が実部、[double02]が虚部を表します。
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4.3.22 eigenvec.dat

CalcModファイルのOutputEigenVec=1の場合に、Lanczos法で計算された固有
ベクトルを出力します。IntputEigenVec=1の場合には、出力されたファイルの読み
込みを行います。ファイルはバイナリ形式で出力されます。ファイル名およびファ
イル形式は以下の通りです。

ファイル名

• ## eigenvec && rank $$.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダ、&&は固有値の番号、
$$はランク番号を表します。

ファイル形式

次のようなソースコードを用いて、バイナリファイルとして出力されます (実際
のHΦのソースコードとは変数名等が異なります)。� �
fp = fopen("zvo_eigenvec_0_rank_0.dat", "wb");

fwrite(&number_of_interations, sizeof(int), 1,fp);

fwrite(&local_size, sizeof(unsigned long int),1,fp);

fwrite(&eigen_vector[0], sizeof(complex double),local_size+1, fp);

fclose(fp);� �
ただし、number_of_interationsは反復回数、local_sizeは固有ベクトルのサイ
ズ (MPI並列を使っている場合は全ヒルベルト次元とは異なります)、eigen_vector
は複素固有ベクトルをそれぞれ表します。
※ eigen_vectorの一番最初の成分に計算に使用しない値が入っています。
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4.3.23 tmpvec.dat

CalcModファイルのReStart=1, 2の場合に、計算途中のベクトルを出力します。
ファイルはバイナリ形式で出力されます。ファイル名およびファイル形式は以下の
通りです (ファイル形式は eigenvec.datと同様です)。

ファイル名

• Lanczos法：## tmpvec rank $$.dat

• TPQ法, LOBPCG法：## tmpvec set && rank $$.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダ、$$はランク番号を表
します。また、&&はTPQ時のサンプリングの番号もしくは LOBPCG法での固有
値の番号を表します。

ファイル形式

次のようなソースコードを用いて、バイナリファイルとして出力されます (実際
のHΦのソースコードとは変数名等が異なります)。

Lanczos� �
fp = fopen("zvo_tmpvec_rank_0.dat", "wb");

fwrite(&number_of_interations, sizeof(int), 1,fp);

fwrite(&local_size, sizeof(unsigned long int),1,fp);

fwrite(&last_vector[0], sizeof(complex double),local_size+1, fp);

fwrite(&second_last_vector[0], sizeof(complex double),local_size+1, fp);

fclose(fp);� �
TPQおよび LOBPCG� �

fp = fopen("zvo_tmpvec_set_0_rank_0.dat", "wb");

fwrite(&number_of_interations, sizeof(int), 1,fp);

fwrite(&local_size, sizeof(unsigned long int),1,fp);

fwrite(&last_vector[0], sizeof(complex double),local_size+1, fp);

fclose(fp);� �
ただし、number_of_interationsは反復回数、local_sizeは固有ベクトルのサイ
ズ (MPI並列を使っている場合は全ヒルベルト次元とは異なります)、last_vector

は最後の反復でのベクトル、second_last_vectorは最後から 2番目の反復でのベ
クトルをそれぞれ表します。
※ last_vector、second_last_vectorの一番最初の成分に計算に使用しない

値が入っています。
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4.3.24 DynamicalGreen.dat

動的グリーン関数の計算結果を出力します。ファイル名およびファイル形式は以
下の通りです。

ファイル名

• ## DynamicalGreen.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダを表します。

ファイル形式

• 1行目-: [double01] [double02] [double03] [double04]

パラメータ

• [double01], [double02]

形式 : double型

説明 : 振動数の値を表します。
[double01]が実部、[double02]が虚部を表します。

• [double03], [double04]

形式 : double型

説明 : 動的グリーン関数の値を表します。
[double03]が実部、[double04]が虚部を表します。



4.3 出力ファイル 113

4.3.25 recalcvec.dat

Lanczso法を用いた動的グリーン関数の再計算に必要な 2つのベクトルが出力さ
れます。ファイルはバイナリ形式で出力されます。ファイル名およびファイル形式
は以下の通りです。

ファイル名

• ## recalcvec rank $$.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダ、$$はランク番号を表
します。

ファイル形式

• 1行目：[int01]

• 2行目：[int02]

• 3行目 - [int02]+3行: [double01] [double02]

• 4行目 - 2×[int02]+4行: [double03] [double04]

パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : 動的グリーン関数の計算に要したステップ数を表します。

• [int02]

形式 : Long int型

説明 : 計算対象のヒルベルト空間数を指定する整数。

• [double01], [double02]

形式 : double

説明 : Lanczos法での vk+1を出力します。 [double01]が実部、[double02]が
虚部を表します。一番最初の成分に計算に使用しない値が入っています。

• [double03], [double04]

形式 : double

説明 : Lanczos法での vk+1を出力します。 [double01]が実部、[double02]が
虚部を表します。一番最初の成分に計算に使用しない値が入っています。
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4.3.26 TMcomponents.dat

Lanczso法を用いた動的グリーン関数の再計算に必要な三重対角行列の要素と励
起状態のノルムが出力されます。ファイル名およびファイル形式は以下の通りです。

ファイル名

• ## TMcomponents.dat

##はModParaファイル内の [string02]で指定されるヘッダを表します。

ファイル形式

• 1行目：[int01]

• 2行目：[double01]

• 3行目 - [int02]+3行: [double02] [double03]

パラメータ

• [int01]

形式 : int型

説明 : 動的グリーン関数の計算に要したステップ数Ndを表します。

• [double01]

形式 : double型

説明 : 励起状態のノルムを表します。

• [double02], [double03]

形式 : double型

説明 : Lanczso法を用いた動的グリーン関数の再計算に必要な三重対角行列の
要素 αi, βi (i = 1, · · ·Nd)の値を表します。一番最初の成分に計算に使用しな
い値が入っています。[double02]が αi、[double03]が βiに対応します。
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4.4 エラーメッセージ一覧

• ERROR ! Unsupported Keyword !

存在しないキーワードを指定した場合に表示され、プログラムは停止します。

• "ERROR ! Keyword キーワード is duplicated !

同じキーワードを 2回指定した場合に表示され、プログラムは停止します。

• ERROR ! Unsupported Solver : ソルバー
• ERROR ! Unsupported Model : モデル
• Sorry, this system is unsupported in the STANDARD MODE...

Please use the EXPART MODE, or write a NEW FUNCTION and post it us.

method, model, latticeのどれかまたは複数にサポートしていないパラメー
ターを入れた場合、プログラムは停止します。

• ERROR ! abs(2 * Sz) > nsite in Hubbard model !

• ERROR ! Nelec > 2 * nsite in Hubbard model !

• ERROR ! (nelec + 2 * Sz) % 2 != 0 in Hubbard model !

• ERROR ! nelec <= nsite && 2 * |Sz| > nelec in Hubbard model !

• ERROR ! nelec > nsite && 2 * |Sz| > 2 * nsite - nelec in Hubbard model !

• ERROR ! abs(2 * Sz) > nsite in Spin model !

• ERROR ! (nsite + 2 * Sz) % 2 != 0 in Spin model !

• ERROR ! abs(2 * Sz) > nsite in Hubbard model !

• ERROR ! Nelec_cond / 2 + Nelec_loc > nsite in Kondo model !

• ERROR ! (nelec_cond + nelec_loc + 2 * Sz) % 2 != 0 in Kondo model !

• ERROR ! nelec_cond <= nsite / 2 && 2 * |Sz| > nelec_cond + nelec_loc ...

• ERROR ! nelec_cond > nsite / 2 && abs(Sz2) > nsite / 2 * 3 - nelec...

カノニカル集団の計算において、入力されたサイト数、電子数、全スピン z成
分が実現できない組み合わせである場合 (例えば、電子数がサイト数の 2倍よ
りも大きい、など)プログラムは停止します。

• Check ! キーワード is SPECIFIED but will NOT be USED.

Please COMMENT-OUT this line

or check this input is REALLY APPROPRIATE for your purpose !

使われないパラメーターを指定した時には、ユーザーに入力ファイルの確認を
促しプログラムは停止します。実際に必要のないパラメーターの場合は該当す
る行を削除もしくはコメントアウトしてください。

• ERROR ! キーワード is NOT specified !

必ず指定しなければならないキーワードが指定されていない場合にはプログ
ラムは停止します。

• キーワード = パラメーター ###### DEFAULT VALUE IS USED ######

これはエラーメッセージではありません。入力ファイルで指定がなかったため
にデフォルト値が使われたことを知らせるメッセージです。
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アルゴリズム

5.1 Lanczos法

5.1.1 手法概要

Lanczos法の解説については titpackのマニュアル [12]、線形計算の数理 [13](杉
原正顯・室田一雄　著)を参考にしています。

Lanczos法はある初期ベクトルにハミルトニアンを作用させて最大・最小近傍の
固有値・固有ベクトルを求める方法です。Lanczos法で固有値を求める際にはHilbert
空間の次元の大きさの波動関数を表すベクトルが 2つ *1あれば原理的には実行可能
なため、大規模疎行列の対角化手法として有用であることが知られています。後述
するように、固有ベクトルを求める際には Hilbert空間の次元の大きさのベクトル
がもう 1本必要です。

Lanczos法の原理はべき乗法に基づいています。べき乗法ではある任意のベクト
ル x0に Hamitonianを逐次的に作用させて, Ĥnx0 を作成します。このとき、生成
される空間Kn+1(Ĥ,x0) = {x0, Ĥ1x0, . . . , Ĥnx0} はKrylov部分空間といわれます。
初期ベクトルを Ĥの固有ベクトル ei(対応する固有値をEiとする) の重ね合わせで
表すと

x0 =
∑
i

aiei (5.1)

となります。ここで、E0を絶対値最大の固有値としました。またハミルトニアンは
エルミートであるため、固有値は全て実数であることに注意する必要があります。
これにHamiltonianの Ĥnを作用させると、

Ĥnx0 = En
0

[
a0e0 +

∑
i̸=0

(
Ei

E0

)n

aiei

]
(5.2)

となり、絶対値最大固有値E0に対応する、固有ベクトルが支配的になります。適切
な変換を行って、この固有ベクトルの成分を抽出するのが Lanczos法です。

Lanczos法では、Kn(Ĥ,x0) から正規直交ベクトル v0, . . . ,vn−1を次の手続きに
したがって順次生成していきます。初期条件を v0 = x0/|x0|, β0 = 0,x−1 = 0 とす

*1高速化のために、ĤΦではハミルトニアンの対角成分を表すベクトル 1本と, スピン z成分 (Sz)
保存, 粒子数保存の場合はその状態を指定するベクトル 1本を余計に確保しています。いずれのベク
トルの大きさも Hilbert空間の次元です。
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ると、正規直交基底は次の手続きによって逐次的に生成することができます。

αk = (Ĥvk,vk) (5.3)

w = Ĥvk − βkvk−1 − αkvk (5.4)

βk+1 = |w| (5.5)

vk+1 =
vk

|vk|
(5.6)

この定義から、αk,βk ともに実数であることに注意する必要があります。
これらの正規直交基底が成すKryrov部分空間の中でもとのハミルトニアンに対

する固有値問題は、

Tn = V †
n ĤVn (5.7)

と変形されます。ここで、Vnを vi(i = 0, 1, . . . , n − 1)を並べた行列です。Tnは三
重対角行列であり、その対角成分は αi, 副対角成分は βi で与えられます。この三
重対角行列 Tnの固有値はもとのハミルトニアンの固有値の近似値となっています
(V †V = I,Iは単位行列であることに注意))。Tnの固有ベクトルを ẽi とするともと
のハミルトニアンの固有ベクトルとの関係は ei = V ẽiで与えられます。V を覚えて
いれば、Lanczos法を行うと同時に固有ベクトルを求めることができますが、実際
の場合は (Hilbert空間の次元×Lanczos法の反復回数)の大きさの行列を保持するこ
とは不可能です。そこで、Lanczos法で固有値を求めた後、ẽiを保存しておき *2、再
び同じ Lanczos法の計算を行い求めた V から元の固有ベクトルを再現するようにし
ています。

Lanczos法では, 元のHilbert空間の次元より十分小さい反復回数で最大及び最小
に近い固有値を精度よく求めることができることが知られています。すなわち Tnの
次元 nは数百-数千程度ですみます。定量的には、最大及び最小固有値の評価の誤差
は Lanczosの反復回数に対して指数関数的に減少することが示されています (詳細
はRef. [13]を参照して下さい)。

5.1.2 逆反復法

固有値の近似値がわかっているときは適当なベクトル y0に対して (Ĥ−En)
−1を

逐次的に作用させれば、固有値Enに対応する固有ベクトルの成分が支配的になり、
固有ベクトルを精度良く求めることができます。

(Ĥ−En)
−1を作用させる方程式を書き換えると以下の連立方程式が得られます。

yk = (Ĥ − En)yk+1 (5.8)

この連立方程式を共役勾配法 (CG法)を用いて解くことで、固有ベクトルを求める
ことができます。その固有ベクトルから固有値およびその他の相関関数を求めるこ
とができます。ただし, CG法の実行にはヒルベルト空間の次元のベクトルを 4本確
保する必要があり、大規模系の計算を実行する際にはメモリが足りなくなる恐れが
あるので注意が必要です。

*2ẽi の次元は高々Lanczos法の反復回数であることに注意。
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5.1.3 実際の実装について

初期ベクトルの設定について

Lanczos法では、スタンダードモード用の入力ファイル、もしくはエキスパー
トモードではModParaで指定する initial_iv(≡ rs)により初期ベクトルの設定
方法を指定します。また、初期ベクトルはModParaで指定される入力ファイルの
InitialVecTypeを用い、実数もしくは複素数の指定をすることができます。

• カノニカル集団かつ initial_iv ≥ 0の場合

ヒルベルト空間のうち、

(Ndim/2 + rs)%Ndim (5.9)

の成分が与えられます。ここで、Ndimは対象となるヒルベルト空間の総数で、
Ndim/2はデフォルト値 initial_iv = 1で特殊なヒルベルト空間の選択をさけ
るために加えられています。なお、選択された成分の係数は実数の場合は 1、
複素数の場合には (1 + i)/

√
2が与えられます。

• グランドカノニカル集団 もしくは initial_iv < 0の場合

初期ベクトルはランダムベクトルとして与えられます。乱数のシードは

123432 + |rs| (5.10)

で指定します。ここで、nrun は runの回数であり、runの最大回数はスタン
ダードモード用入力ファイル、もしくはModParaで指定される入力ファイル
の NumAveで指定します。initial_ivは入力ファイルで指定します。乱数は
SIMD-oriented Fast Mersenne Twister (dSFMT)を用い発生させています [14]。

収束判定について

HΦでは、Tnの対角化に lapackのルーチンdsyevを使用しており、Tnの基底状態
の次の固有値（第一励起状態のエネルギー）を収束判定条件に用いています。デフォ
ルトの設定では、最初の 5回の Lanczosステップの後に、２回毎に Tnの対角化を行
い、前の Lanczosステップの第一励起状態のエネルギーと指定した精度以内で一致
すれば、収束したと判定しています。なお、収束する際の精度は CDataFileHead(エ
キスパートモードではModParaファイル内)で指定することが可能です。
その後、Lanczos法を再度行い、逐次 V を求めて、指定した準位の固有ベクトル

を求めます。得られた固有ベクトル |n⟩を用い、エネルギーの期待値En = ⟨n|Ĥ|n⟩,
およびバリアンス∆ = ⟨n|Ĥ2|n⟩ − (⟨n|Ĥ|n⟩)2 を求めて、Enが Laczos法で求めた
固有値と指定した精度で一致しているか、バリアンスが指定した精度以下になって
いるかをチェックしています。指定した精度に達していれば、対角化を終了してい
ます。
指定した精度に達していない場合には逆反復法を用いて再度固有ベクトルを求め

直します。逆反復法の初期ベクトルとして Lanczos法で求めた固有ベクトルをとっ
た方が一般に収束が早いので、標準の設定ではそのように取っています。
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5.2 完全対角化

5.2.1 手法概要

ハミルトニアン Ĥ を実空間配置 |ψj⟩(j = 1 · · ·N)を用いて作成します: Hij =

⟨ψi|Ĥ|ψj⟩。この行列を対角化することで、固有値Ei、 固有ベクトル |Φi⟩を求める
ことができます (i = 1 · · ·N)。なお、対角化では lapackのdsyevまた zheevを用い
ています。また、有限温度計算用に各固有エネルギー状態の期待値 ⟨Ai⟩ ≡ ⟨Φi|Â|Φi⟩
を計算・出力するようにしています。

5.2.2 有限温度物理量の計算

完全対角化で求めた ⟨Ai⟩ ≡ ⟨Φi|Â|Φi⟩を用い、

⟨Â⟩ =
∑N

i=1⟨Ai⟩e−βEi∑N
i=1 e

−βEi

(5.11)

の関係から有限温度の物理量を計算します。実際の計算処理としてはポスト処理に
より計算を行います。実際の使用方法に関しては、2を参照して下さい。

5.3 熱的純粋量子状態による有限温度計算

杉浦・清水によって、少数個（サイズが大きい場合はほぼ一つ）の波動関数から
有限温度の物理量を計算する方法が提案されました [5]。その状態は熱的純粋量子状
態 (TPQ)と呼ばれています。TPQはハミルトニアンを波動関数に順次作用させて
得られるので、Lanczos法の技術がそのまま使うことができます。ここでは、とく
に計算が簡単な, micro canonical TPQ(mTPQ)の概要を述べます。

|ψ0⟩をあるランダムベクトルとします。これに (l − Ĥ/Ns)(lはある定数、Nsは
サイト数)を k回作用させた（規格化された）ベクトルは次のように与えられます。

|ψk⟩ ≡
(l − Ĥ/Ns)|ψk−1⟩
|(l − Ĥ/Ns)|ψk−1⟩|

. (5.12)

この |ψk⟩がmTPQ状態で、このmTPQ状態に対応する逆温度 βkは以下のように
内部エネルギー ukから求めることができます。

βk ∼
2k/Ns

l − uk
, uk = ⟨ψk|Ĥ|ψk⟩/Ns. (5.13)

そして、任意 *3の物理量 Âの βkでの平均値は

⟨Â⟩βk
= ⟨ψk|Â|ψk⟩/Ns (5.14)

となります。有限系では最初の乱数ベクトルによる誤差がありますので、いくつか
独立な計算を行って、|ψ0⟩ に関する平均値および標準偏差を見積もっています。

*3局所的という条件がつきます。
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5.3.1 実際の実装について

初期ベクトルの設定について

熱的純粋量子状態による有限温度計算では、初期ベクトルは全ての成分に対して
ランダムな係数を与えます。初期ベクトルの係数の型はModParaで指定される入力
ファイルの InitialVecTypeを用い、実数もしくは複素数の指定をすることができ
ます。乱数のシードは initial_iv (≡ rs)により

123432 + (nrun + 1)× |rs|+ kThread +NThread × kProcess (5.15)

で与えられます。ここで、nrunは runの回数であり、runの最大回数はスタンダー
ドモード用入力ファイル、もしくはModParaで指定される入力ファイルの NumAve

で指定します。initial_ivはスタンダードモード用の入力ファイル、もしくはエ
キスパートモードではModParaで指定される入力ファイルで指定します。乱数は
SIMD-oriented Fast Mersenne Twister (dSFMT)を用い発生させています [14]。ま
た、kThread, NThread, kProcessはそれぞれスレッド番号、スレッド数、プロセス番号を
表します。したがって同じ initial_ivを用いても、並列数が異なる場合には別の
初期波動関数が生成されます。

5.4 Bogoliubov表現

スピン系の計算において一体項 (transfer)、InterAll形式での相互作用、相関
関数のインデックスの指定にはBogoliubov表現が使われています。スピンの演算子
は次のように生成 ·消滅演算子で書き換えられます。

Siz =
S∑

σ=−S

σc†iσciσ (5.16)

S+
i =

S−1∑
σ=−S

√
S(S + 1)− σ(σ + 1)c†iσ+1ciσ (5.17)

S−
i =

S−1∑
σ=−S

√
S(S + 1)− σ(σ + 1)c†iσciσ+1 (5.18)
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