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第2章 　逐次らせん法の適用

2.1転 送行列と固有値

　逐次らせん法を次式のハミルトニアンで定義される外部磁場がない場合のq状 態

ポッツ模型に適用する.

た だ し,σi1=0,1,2,…,q-1.[28]

　 転 送 行 列 を作 るた め に,KramersとWannierが 行 な った の と同様 に逐 次 らせ ん法 に

従 っ て,ボ ル ツ マ ン因子 を考 慮 す る と,2次 元 ポ ッツ模 型 に対 して次 式 を得 る.[2]

また,3次 元 ポ ッツ模型 に対 して次式 を得 る.

ただ し,A(…)は ス ピン配置 … に対す る確 率で あ る.[15]

ん法 の周期 的境界 条件

前節で示した逐次らせ

2次 元 格 子:σ(lm+1)=σl,　 (m→∞)

3次 元 格 子:Q(lmn+1)=σl,　 (n→∞)

を考 慮 して,(2.1)式,(2.2)式 か ら固有値 方 程 式 を求 め る と,

M(K)A(K)=Λ(K)A(K) (1.14)
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とな る.但 し,M(K)は 転 送行 列,　 A(K)は 固 有 ベ ク トル,　Λ(K)は 固 有値 で あ る.こ

の と き,転 送 行 列 は2次 元q^l×q^l,3次 元q^lm×q^lmの ス パ ース行 列 とな る.ま た,　 qが

偶 数 の と き,行 列 の サ イズ をそ れ ぞ れq^(l-１)×q^(l-1),q^(lm-1)×q^(lm-1)に縮 小 す る こ とが可 能

で あ る.[32]任 意 のス ピン状 態 数 に 対 す る2次 元 と3次 元 の 転 送 行 列 を(2.3)式,

(2.4)式 に具 体 的 に示 す.
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(2.3)

た だ し,x=e^2K　 .
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た だ しAi,　 Bi,　Ciは,次 式 で 定義 され るサ ブマ トリク ス で あ る.
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ただしx=e^2K　.

　 また,転 送行 列 の最大固有値 と第2固 有値か ら,次 式 に よって相 関距離が 定義 され

る.[11]

ここで,Λ0(K)は 最大 固有 値,　Λ1(K)は 第2固 有値で あ る.た だ し,固 有 値がq重 縮

退 してい るの で,第2固 有値す なわち,第2番 目の最大固有値 はq+1番 目である.

2,2.計 算 の 範 囲

　 転 送 行 列 の最 大 固 有 値 を反復 法 に よ り,倍 精 度 計 算 を行 な い 求 め た.こ の と き,

格 子 サ イズ が大 きな場 合 には,東 京大 学 大 型 計 算 機 セ ン ター の ベ ク トル ス ーパ ー コ

ン ピ ュ ー タHITAC　 S-3800/480を 使用 した.そ の 他 の小 規 模 な計 算 に は,中 部 大 学

の大 型 汎 用 コ ン ピ ュ ー タFACOM-M1600と ワ ー クス テ ー シ ョン を用 い た.　S-3800/

480の ユ ー ザ ーが 使 用 可 能 な記 憶 容 量 は1.92GByte,計 算 速 度 は約32GFLOPSで ある.

　 直接 計 算 可 能 な格 子 サ イズ とス ピン状 態 数 との 関 係 は,コ ン ピ ュー タ の性 能か ら

今 の と ころ,2次 元(l×∞)格 子 お よ び3次 元(l×m×∞)格 子 に対 して

　 　 　 　 　 　 q=2:1,　lm≦27　　，q=3:1,1m≦16　， 　 q=4:l,　lm≦13　 ,

　 　 　 　 　 　 q=5:ｌ ≦11,　lm≦10　，　 q=6:ｌ,　lm≦10　， 　q=7:ｌ,　 lm≦9.

に 限 られ る.本 研 究 で は,こ れ ら全 て の 計算 を行 な った.た だ し,1996年3月 か ら

東 京 大 学 に 新 しい コ ン ピュ ー タ が導 入 され るの で,計 算 範 囲 は 現在 広 が っ てい る.

ま た,相 関距 離 を算 出す る際 のス ピン状 態 数 と計 算 可 能 な格 子 サ イズ の 関係 は,2次
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元 格 子 の 場 合,

　 　 　 q=2:ｌ ≦11,1m≦10　，q=3:ｌ,　ｌIm≦6　， 　 q=4:ｌ ≦5,　 lm≦4　 ,

　 　 　 q=5:1,　lm≦4　,　 q=6:ｌ,　 lm≦4.

で あ る.こ こ で,第2固 有 値 は,SSL-Hの ハ ウス ホル ダ 法(直 行 相 似 変換)と2段

QR法 を組 み合 わ せ た倍 精 度計 算 に よ って求 め た.

2.3　 外 挿法

　 3次 元 の直接 計算が不可能な格子サイズの物理量 を求める場合,以 下 に示 す外挿法

を用 い る.[15,21,22]

　 あ るス ピン状 態数qに 対 して格子 サイズlm≦16ま で計算可能 な場合 を例 に説明す

る.直 接計 算 によ り求 め られる結果 をx(ｌ,m),未知 の値 をy(l,m)とす ると以下の表 となる.

この と き,列 方 向 の階 差 △x=x(l,m)-x(l-1,m)及び行 方 向の 階 差 △x'=x(l,m)-x(l,m-1)を全 ての格

子 サ イズ に対 して求 め る と,x(l ,2)の行 か ら得 られ る階 差 △xとx(l,3)の行 か ら得 られ る階

差 △xか ら,x(l ,4)の行 の未 知 の 値y(5,4)が推 測 で きる.同 様 に,x(2,m)の 列 か ら得 ら れ る階

差 △x'とx(3 ,m)の列 か ら得 られ る階差 △x'か ら,x(4,m)の 未 知 の値y(4,5)が推 測 で きる.次 に,
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行方向 と列方向の階差が大 きく変化 しない と仮定すれば,y5,4と 階差か ら外 挿値y'5,5

が得 られ,y4 ,5と階差 か らy"5,5得られ る.さ らにy'5,5とy"5,5の平均 か ら外 挿値y5,5が求 め

られる.

本研 究で,直 接 に計算 して求 めた最大 格子サイズ に対す るK0(l)や 最大比熱 な どの

結果 と,1974年 にKatsumoriがl=m=5に 対 して行 な った外挿 の結果 との誤差は,1%

以下 で ある.[15,21]大 きな格子 サイズ を用 い て有 限サ イズ効果を予測す るとき,

この方法 は十分 有効 であると考 えられる.
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