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jj結合殻模型計算用プログラム

jj結合殻模型計算用プログラム(JjSMQ)

高田健次郎1安本誠一2　佐藤求2　清水良文3

1　概要

1948年にMayerならびにJensenらが原子核構造における殻模型を提唱した.この模型は,

それまでに知られていた魔法数(magic numbers: N又はZ-2, 8, 20, 28, 50, 82, 126)を閉

殻核子数として見事に説明するとともに,知られていたすべての(守)核の基底状態のスピン
をほとんど例外なく説明した.また,核磁気モーメントの値やアイソマ-の存在領域の説明

などにも成功を収めた・このように,殻模型は実験値の理論的解析に非常に有用な模型であ

ることが知られているが,この模型を用いた数値計算は,膨大な行列の対角化(固有値問題)
を含むため,数値計算にも時間がかかり,汎用的な使い易い殻模型計算のプログラムは限ら

れているのが現状である.そこで,原子核理論および実験の解析に広く利用できるようなjj
結合殻模型の汎用プログラムを開発することにした.

このたび開発した殻模型の汎用プログラムを用いると,原子核のエネルギー固有値と固有

ベクトルが得られ,さらに,電気的遷移確率と電気モーメント,および磁気的遷移確率と磁気

モーメントが計算可能である.このとき,有効相互作用としてはYukawa型, Gauss型とSDI

(su血ce-delta interaction)が選択でき, USDやFPD6などのような2体のG行列等の行列要
素を数値的に入力することも可能である.実験の解析などにもかなりの汎用性が期待でき,

不安定核の実験の解析にも幅広く利用できる.本プログラム群(名称: JJSMQ ;名称の最後

の文字"Q"は「九大」の意味)はjj結合殻模型計算を快適に行うための汎用プログラムの
パッケージである.

2　jjSMQプログラムの構成とコンパイルの方法

2.1 jjSMQプログラムの入手方法

以下のURLよりダウンロードすることができる.

http : //www. cc. kyushu-u. ac. jp/scp/system/library/PROGRAM-LIBRARIES/jjSMQ/

2.2　jjSMQプログラムの構成

tar形式のファイルを展開すると,、以下の4つのディレクトリが作成される.

1九州大学名誉教授
2九九州大学大学院理学府基礎粒子科学専攻
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2.3　jjSMQプログラムのコンパイルの方法

たとえば,ホストとしてkyu-ccを使った場合で説明する(詳細は九州大学情報基盤セン

ターのマニュアル"汎用UNIXサーバにおけるプログラミング言語利用法"を参照).まず適

当なディレクトリ(ここでは~/workとする)を作成して,ソースファイル(拡張子が.fの

ファイル)をそこにコピーする.そして, smgmat.f, jjsmq.f, smtrans.fとsmconfig.f

以外の全てのファイルのobjectファイル(拡張子が.Oのファイル)を作成する.この時,

Fortranの翻訳時オプションで-X9 (言語使用がFortran95)を指定すること.その後,以下

のcompile & linkを行う.

(1) "smgmat.e"の作成

kyu-cc/.../work'/, frt -X9 -o smgmat.e smgmat.f

(2) "jjsmq.e'の作成

kyu-cc/‥./work/, frt -X9 -o jjsmq.e jjsmq.f smme_pair_sub6.o

smhamil_sub/.o basis.subb.o level_to_lcfp.o

small2.o ncfp-sub3.o racah22.o smdiag.o

smdiag-sub.o smdiag-lib.o

(3) "smtrans.e"の作成

kyu-cc/.../workO/, frt -X9 -o smtrans.e smtrans.f smtrans_sub3.o

s血amil_sub7.o smme_pair_sub6.o basis.subb.o

level-toユcfp.o small2.o ncfp-sub3.o racah22.0

(4) "smconfig.e"の作成

kyu-cc/‥./work/, frt -X9 -o smconfig.e smconfig.f basis_sub6.o

level-toJLcfp.o smal12.o ncfp-sub3.o racah.o

上の(1) - (4)のステップのcompile &; linkを行うと,各々のステップにおいて出力さ

れる実行ファイルはそれぞれ, smgmat.e, jjsmq.e, smtrans.eおよびsmconfig.eである.
それぞれの実行ファイルについての説明は3節以下を参照のこと.

3　jjSMQの使用法

3.1　はじめに

jjSMQを用いたjj一結合殻模型計算は次のような手順で行われる.
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jj結合殻模型計算用プログラム

(1)扱う系の1粒子準位のデータと,用いる2体力のパラメーターに関するデータをsmgmat.e
に入力し, 2体力の必要な行列要素を計算する.計算結果はファイルに出力される.このと

きの相互作用として, Yukawa型Gauss型とSDIを選ぶことができる.なお, Brueckner

理論等によって得られる2体のG行列(K行列)等の行列要素を数値的に入力すること
も可能である.

(2)扱う系の粒子数(陽子数Z,中性子数N)等の必要な入力データと, (1)で得られた2体

力の行列要素のデータをjjsmq.eに読み込んで, Jn (spin, parity)毎に,独立な殻模型基
底状態間のハミルトニアンの全ての行列要素を計算し,固有値問題を解き,各々のZ汀毎

にエネルギー固有値と固有ベクトルを計算し,ファイルに出力する.

(3)上記(2)で得られた固有低固有ベクトルの出力ファイルをsmtrans.eに読み込んで,

得られた固有状態間のB(EA), B(M入) (A- 1,2,3,…)や,電気的モーメント,磁気モー
メントを計算する.

計算を始めるには,まず適当な作業用ディレクトリ(ここでは仮に~/workとする)に全て
の実行ファイル

smgmat.e, JJsmq.e, smconfig.e, smtrans.e

を作成する.また必要なj (1粒子準位のスピン)に対応するcfp関係のデータファイルを

コピーする・例えばsd-shellを扱う場合には, 1粒子準位は1S吉, od書とod書であるから,

i-圭,書,書のcfp関係のデータファイル

ALLSCFP.l.DATA, ALLSCFP.3.DATA, ALLSCFP_5.DATA,

DCFP.l.DATA, DCFP_3.DATA, DCFP_5.DATA,

REDBl.DATA, REDB3.DATA, REDB5.DATA

を~/workにコピーする.なお,これらcfp関係のデータファイルのファイル名は絶対に変

更しないこと.

3.2　2体力行列要素(Yukawa型　Gauss型, SDI)の計算(smgmat.eの

使い方)

このプログラムでは, 1粒子波動関数として調和振動子型波動関数を使い,必要な2体力

の行列要素を計算する.

最初に~/workにおいて入力データファイルを作る.表1のサンプルはsd-shellの場合

の1例で,仮にファイル名を"sd12_0.5.in"とする.表1 (sd12_0.5.in)を例として,入力
データファイルの作り方を説明しよう.

表1の第1行一第19行の行頭から"!"記号までの間の数字等が必要な入力データであり,

"!"以後の桁は全て説明文であるからデータとしては不要な部分である.しかしデータファ

イルを分かりやすくするた糾こ,この説明文は消さないで残しておく方が便利である.残し

ておいても害はない.

各行の中で,データの桁位置は自由である.例えば第1行の様に, 1行に複数のデータがあ

る場合には,データ間の区切(delimiter)には1個以上の半角空白(whitespace)が必要であ

る.なお入力データファイルで日本語(漢字; 2byte文字)は許されない.

q
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表1 (sdl2-0.5.in)
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0.66667

GMAT sd12.DATA
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I/O file for G-MAT (interaction matrix elements)
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それでは各行のデータについて説明する.

第1行: "3 3"は, 1粒子準位数(陽子準位数が3,中性子準位数が3)の意味.陽子準位数,

または中性子準位数がo (single-closed)もox.

第2-4行:この3行は陽子準位のn,l,j及びその1粒子エネルギー.主量子数nは0, 1,

2, …の表示法により,i (半整数)は小数で表示する.第1行の陽子準位数とこれらの
行数とが一致しない時はエラー.

第517行:この3行は中性子準位のデータ.第1行の中性子準位数とこれらの行数とが

一致しない時はエラー.

第8行:空白行(忘れずに必ず入れること).

第9行: pp.nn力のstrength. Vts:T-1,S-0,Vtt:T-1,S-1,<0は引力,>Oは
斥力

第10行: pp,nn力の関数形,<OはGauss型, >OはYukawa型,-OはSDI

第11行　pp, nn力のrange parameter匝mension-less]. Yiユkawa型Gauss型の場合

- *//(1βm).ここで/i[fm-nは force rangeの逆数SDIの場合- Rqv. Rqは核半径

[fm]. v -何はh.O. wave functionのsize parameter.
第12, 13行: np力のstrengths (pp,nn力と同様).

第14行: np力の関数形(pp,nn力と同様).

第15行: np力のrangeparameter (pp, nn力と同様).
第16行: 2体力の行列要素のデータの出力ファイル名.

以上の第1行一第16行が"smgmat.e"に必要な入力データである.続く第17行一第19

行は次の3.3の"jjsmq.e　に必要な入力データである.次の3.3で説明する.

以上のようにして出来あがった入力データファイル("sd12_0.5.in")をsmgmat.eに読

み込む.すなわち,"sd12_0.5.in"を作業用ディレクトリ("/work)に置き,コンソール(コ

マンドライン)において

九州大学情報基盤センター広報
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/worko/, ./smgmat.e < sdl2_0.5.in

とタイプすると,全ての2体行列要素が計算され,第16行で指定したファイル名(今の場合

"GMAT_sd12.DATA")にその結果が出力される.

3.3　ハミルト二アンの行列要素の計算と対角化(jjsmq.eの使い方)

次に"jjsmq.e　を使ってハミルトニアンの全ての行列要素を計算し,固有値方程式を解

き,エネルギー固有値と固有ベクトルを求める.入力データファイルは2.2の"smgmat.e"

の時と「共通」であるから,表1 (sdl2_0.5.in)を使って説明する・

第16行: 3.2のsmgmat.eから出力した2体力の行列要素のデータのファイル名(今の場

合"GMAT_sd12.DATA").このファイルから2体力のデータを読み込む.

第17行: "1 2"は,陽子数(Z)が1,中性子数(N)が2を意味する.

第18行:計算したい状態の全スピンJ ;半整数(奇数核)の場合は小数で入九
第19行:計算したい状態のパリティ7T;偶は1.0,奇は-1.0とする.

以上の入力データファイル(sd12_0.5.in)を"jjsmq.e　に読み込む.すなわち,"sd12_.0.5.in"

を作業用ディレクトリ(〟/work)に置き,コンソール(コマンドライン)で

/worko/. /jjsmq.eくsd12_0.5.in > sd12_0.5_d

と入力する.

このプログラムではエネルギー固有値の低い方から3レベルだけ計算されるようになって

いる.求める固有値の数が制限されているのは,計算時間の節約と結果の精度の確保のため

である.

結果のエネルギー固有値と関連するデータは出力ファイル"sdl2_0.5_d"に書かれる.こ

の出力ファイル名の命名は自由である.この出力ファイルとは別に,固有ベクトルの詳細な

データは,固有値と共に自動的に命名されるファイル"<ァEV_0.5p-GMAT_sd12.DATA"に出力

される.このファイル名はjjsmq.eが自動的に命名する.その意味を文字列の先頭から順
に説明しよう.

(1) "◎EV_" '. jjsmq.eからの出力には全てこの記号が付く.固有値(E‥ eigenvalue)と固

有ベクトル(V: eigenvector)の意.

(2) "0.5p-" :計算した状態のI77(spin, parity)が1-0.5, 7T-+を意味する/-0.5,
7T=-なら"0.5m_"となる.

(3) "GMAT.sd12.DATA" :読みこんだ2体行列要素のファイル名・

この出力ファイル名"㊤EV_0.5p-GMAT_sd12.DATA"からその内容は容易に推定できる筈で
1^1

-5-
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表2 (@EV_0.5p-GMAT_sd12.DATA)

QEV_0. 5p_G_sd12.DATA
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-27. 000000
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0.000000

0.730000

5.000000

0.000000

0.730000

5.000000

13.500000

0.000000　-35.000000

-27. 000000　13. 500000

1

0.666667

5

4　43　32　2

2　　　　　　6

1　1

5　0

i
-
i
 
O
 
t
H
 
L
O
 
O
 
O

Numbers of levels for protons and neutrons

a=(n,l,j)

a=(n,l,j)

a=(n,l,j)

a=(n,l,j)

a=(n,l,j)

a=(n,l>j)

and E(a)

and E(a)

and E(a)

and E(a)

and E(a)

and E(a)

for proton

for proton

for proton

for neutron

for neutron

for neutron

(1)

(2)

(3)

ゥ

(5)

(6)

(7)

(8)

(9)

(10)

(NN,PP) int strengths (Vts, Vtt) [MeV]　　　(ll)

(NN,PP) I-type (Gaussく0, Yukawa > 0, SDI = 0)(12)

(NN,PP) Range [dimension-less]　　　　　　　　(13)

(14)

^
^
　
/
-
¥
　
s
~
¥
　
/
~
¥

C
L
,
C
U
 
P
L
,
C
L
,

5
5
　
S
3
　
S
3
　
S
3

(

　

′

し

.

(

　

(

int strengths (Vss, Vst) [MeV】　　　　　(15)

int strengths (Vts, Vtt) [MeVj　　　　　　(16)

I-type (Gauss < 0, Yukawa> 0, SDI = 0) (17)

Range [dimension-less]
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AI: Total spin
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-12.3029254

0. 1496523

0.5550111

0.4208014

-0.0013463

0.0030666

-8. 1416670

0.0510475

-0.7916075

0.2861712

-0. 0006876

0.0013084

-4. 3744678

0. 1066869

0.0441011

0.5509731

0.0145440

-0.1356793
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表2はjjSMQ.eを実行した結果得られる出力データ"<3EV_0.5p-GMAT_sd12.DATA"であ

る.但し,行末の番号はここでの説明のために仮に付けたもので,実際には無い.第(1) -

(30)行の説明は省略する.第(31)行が"jjsmq.e'で求められた固有値を低い順に3つ出力

している.第(33)行以下がその3つの固有債に対応する固有ベクトルである.左端の番号
"1, 2, -"が基底ベクトルに付した通し番号である.それぞれの基底ベクトルがどのよう

な配位con丘guration)であるかを知る方法は,次節3.4で説明する.
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もう一つの出力ファイル"sdl2_0.5_d"を見れば,得られた固有債や,今行った計算に関

するさまざまな情報,計算時間等が見やすく得られる.ただしその大部分の情報は出力ファ

イル"OEV.0.5p-GMAT_sd12.DATA"にも書きこまれている.

3・4　出力された固有ベクトルの見方(sraconfig.eの使い方)

前節で説明したsmdiag.eからの出力ファイル"@EV　" (表2)に書きこまれた固有ベ

クトルの配位con丘gurations)を知るためのプログラム"smconfig.e"の使用法を説明する.
それにはコマンドラインから

/worko/, ./smconfig.e < <3EV_0.5p_GMAT_sd12.DATA > sd12_0.5_c

とタイプする.このときの出力結果"sdl2_0.5_c"は表3のようになる.

表3 (sdl2_0.5_c)

くくくInput data >サ

①EV_0. 5p_GMAT_sd12. DATA

(1) General

Single-particle levels

Protons (n, 1, j, E

2.5

0.5

1.5

Neutrons (n, 1, j, E

2.5

0.5

1.5
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[MeV] )
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Total spin and parity
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表3において, "Configurations of basis vectors"以降の行が,各基底ベクトルの配

位(configuration)を示している.左端の番号1, 2,...が基底ベクトルに付した通し番号で,
表2で説明したものに対応している.

表3で分かるように,例えば通し番号"1"の基底ベクトルの配位の見方は,左から陽子空

間(p)のtotalspin,parityが0.5+ ,第1レベル(j-2.5-書)の陽子数は0個で,そのレ

ベルのtotalspinは0.0　第2レベル(j-0.5-吉)の陽子数は1個でそのレベルのtotal

spinは0.5　第3レベル(j-1.5-書)の陽子数は0個,そのレベルのtotalspinは0・0と

なる・中性子空間(n)も同様で,通し番号"1"では第3レベル(j-1.5-書)に中性子が2
個のcon丘gurationを示している.

表4 (sd12_trans.in)

4

@EV_O. 5p_GMAT_sd12.DATA

ォEV_1. 5p_GMAT_sd12.DATA

QEV_2. 5p_GMAT_sd12.DATA

QEV_3. 5p_GMAT_sd12.DATA

2

0.603342

1.5　　　0.5

0.88　　　4.70

0.50　　0.50

NUMBER OF INPUT DATA FILES

DATA FILE (1)

DATA FILE (2)

DATA FILE (3)

DATA FILE (4)

LAMBDA (E>0), (M<0)

nu : H.O. SIZE PARAM. [fnT-C-1}]

EFFECT工VE CだARGES FOR (P) AND (N)

ISOSCALAR AND ISOVECTOR SPIN g-FACTORS

ISOSCALAR AND王SOVECTOR ORBITAL g-FACTORS (

ヽ
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3.5　B(E入),B(M入)の計算(smtrans.eの使い方)

3.3で得られた固有債,固有ベクトルのデータ@EV_0.5p-GMAT_sd12.DATAなどを使って

電気的遷移確率B(E人)と電気的モーメント,および磁気的遷移確率B(MA)と磁気モーメ
ントが求められる.

まず,表4のような入力データを用意し,このファイル名を仮に"sd12」;rans.in　として

おく.

表4(sd12_trans.in)を例として,入力データファイルの作り方を説明しよう.

第1行I smtrans.eに入力したいファイル"@EV一..."の数.最大20ファイルまで入力可

能.このサンプルでは,第2-5行で4つのファイルを入力しているので, "4"となっ
ている.

第2-5行:入力したいファイルのファイル名.これらの入力ファイルは同じディレクト

リ(今の場合~/work)になくてはならない.

第6行'蝣multipoleのorder.このサンプルでは"2"としているので, E2遷移確率と電気

的四重極モーメントが求まることになる.磁気的遷移確率,磁気モーメントを求めた

いときは"-"符号を付ける.例えば,"-1"とするとMl遷移確率β(Ml)と磁気モー
メントが求まる.

第7行:調和振動子型波動関数のsizeparameter. 3.2の表1を参照.

第8行:陽子と中性子のeffective charges.磁気的遷移確率の場合(第6行のデータが<O

の場合),この行はダミーとなり,何でもかまわない. (空白行でもかまわない.空白行

でも忘れずに入れること.)

九州大学情報基盤センター広報
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第9,10行: ^-factorsのデータ.電気的遷移B(E入)の場合は不必要.

第9行: Iso-scalar (IS)およびiso-vector (IV)のspin ^-factors.

#(IS; spin) - ¥[g(P¥ spin) + g(N;spin)],

g(lV; spin) - h[g(p; spin) - #(N; spin)],　P: proton, N: neutron

およびiso-vector (IV)のorbital g-factors.
J
~
イ
　
け
^
1
　
1

B

9

b

h

=

由

第10行: Iso-scalar (IS

g(lS; orbital) -

g(lV; orbital) -

(P; orbital) + #(N; orbital)],

g(P; orbital) - g(N; orbital)],　P: proton, N: neutron

以上の入力データファイル(sd12_trans.in)を"smtrans.e"に読み込む・すなわち,

"sd12_trans.in"を作業用ディレクトリ(〟/work)に置き,コンソール(コマンドライン)で

/work'/, ./smtrans.e　<　sd12_trans.in >　sdl2_t

とタイプすると,入力データファイル(sdl2_trans.in)に対応するE2遷移と四重極モーメ
ントが計算され,結果がファイル"sdl2」;"に出力される.

3.6　その他(制限値等)

このプログラムで取り扱える系に関して,以下の制限がある:

(1) 1粒子レベル数の制限
取り扱える1粒子準位の数は,陽子,中性子それぞれ4レベルまでである.従って, sd-shell

やpf-shellは原理的にすべて取り扱い可能である.

(2)次元数に関する制限(jjsmq.e)

一般に殻模型空間は大変広大で,例えばpf-shellに陽子を10個,中性子を10個つめると,

4+状態での独立な基底状態の数(次元数)は216,162,227となる・本プログラムでは,上

のような巨大な次元数の場合を取り扱うことはできない. (本プログラムjjsmq.eでは,

現在,一応15,400次元を超えるとstopするようにしてある.ちなみに, sd-shellの最大

はこの制限以下である).

(3)ハミルトニアンの対角化に関する制限
本プログラムパッケージに同梱されている固有値問題の対角化は　Lanczos法を使用し

ている.本パッケージのj3smq.eで解けるのは,約16,000次元を目安としている・ (殻

模型の場合,経験的にスパース度が約20-25%であることを考慮して.)従ってsd-shell
はすべて解くことができる.

(4)制限についての補足

(1)の制限については,私たちが開発したプログラムに用いた「理論」上の制限であるの

で,4レベルより多い1粒子準位を取ることはできない.しかしながら, (2)と(3)の制限

はコンピューターのハード資源(主メモリーの)問題であるから,使用するハード資源が

許す限り制限が緩和できる.それを行うにはソースファイルのparameter文や配列宣言

文のdimensionの債を変える必要がある.

-9-
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4　2体力行列要素を数値的に入力する方法

4.1 jjsmq.eへの入力ファイルの作り方

本プログラムでは　3.2で扱ったYukawa型Gauss型SDIの2体力の他に　Brueckner

理論等によって得られる2体のG行列(∬行列)等の行列要素を数値的に入力することもで
きる.以下でその方法を説明しよう.

jjsmq.eには2つの入力ファイルがある・(1)は標準入力ファイル, (2)は標準入力ファイ
ルの中で指定された2体力行列要素のデータを与えるファイルである.

2体力行列要素を数値的に入力するには,これらの2つの入力ファイルを手で作る.基本的

には3節の例におけるsd12_0.5.in, GMAT_sd12.DATAと大差ない.要するにsd12_0.5.in,

GMAT_sd12.DATAにおける2体力のパラメーターの部分を消去して,代わりに"　　で置

きかえた形である.下に1例を挙げる.

表5 (Si28_0.in)

3　3

0　2　　1.5

0　2　　　2.5

1　0　　　0.5

0　2　　1.5

0　2　　　2.5

1　0　　　0.5

******

G_Si28.DATA

6　6

0.0

1.0

1.646580

-3.947800

-3. 163540

1.646580

-3.947800

-3. 163540

Numbers of levels for protons and neutrons

a=(n,l,j)

a=(n,l,j)

a=(n,l,j)

a=(n,l,j)

a=(n,l,j)

a=(n,l,j)

and E(a)

and E(a)

and E(a)

and E(a)

and E(a)

and E(a)

for proton

for proton

for proton

for neutron

for neutron

for neutron

I/O file for G-MAT (interaction matrix elements)

[smhamil] Particle numbers of (P) and (N)

[smhamil] AI: Total spin

[smhamil] Parity : 1.0 = even　-1.0 = odd
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表5が上で述べたjjsmq.eへの標準入力ファイルで,表6がもう1つの2体力行列要素

を与える入力ファイルの例である・これらのファイルの第(1ト(7)行は3.2の例(表1)と

同様であるから説明の必要は無いであろう.第(8)行は,これらが「2体力行列要素を数値的

に入力する目的である」ということを明示するためのもので, 1個以上の任意の個数の"*"

印(半角のasterisk)を第1 - 40桁の間の任意の位置に書き込む.

表5の(9ト(12)は表1の(16ト(19)と同じ意味であるから3.3を参照すること.

表6の(9)以下が2体力行列要素G(Ll,L2,L3,L4;J)のデータである. LI, L2, L3, L4

はレベル番号で,陽子に対しては3つのレベル(上の(2), (3), (4)行のレベル)に通し番号を

それぞれ1, 2, 3と付けている・同様に中佐子に対しても3つのレベル(上の(5), (6), (7)

行のレベル)に通し番号がそれぞれ1, 2, 3と付けられている.この様に本プログラムでは

陽子,中性子別々にレベル番号(通し番号)を付けている.

Tz - -1, 1, 0がそれぞれPP九NN力,NP力を表す. PP九NN力に関しては問題は

無いが, NP力についてはLI, L3が中性子レベル, L2, L4が陽子レベルとしてあるので注
意すること.
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表6 (G_Si28.DATA)

3　3

0　2　　1.5

0　2　　　2.5

1　0　　　0.5
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以上の入力データファイル(Si28_0.in)を"jjsmq.e　に読み込む.すなわち,"si28_0.in"

と"G_Si28.DATA"を作業用ディレクトリ("/work)に置き,コンソール(コマンドライン)
で

/workl/, ./jjsmq.eくSi28_0.in > Si28_0_d

とタイプすると,入力データファイル(si28_0.in)に対応するハミルトニアンの全ての行列
要素が計算され,エネルギー固有値と固有ベクトルが求められる.その結果が,自動的に命

名される出力ファイル"◎EV_0.0p-G_Si28.DATA"に出力される.それとは別にこの計算に関
するさまざまな情報が"Si28-0_d"に出力される.

なお, 2体力行列要素を数値的に入力した場合,これ以後の計算jjsmq.eとsmtrans.eか

らの出力においては, 2体力に関するパラメタ-は全て"0.00000"となるので,これによっ

て2体力を数値的に入力したことが分かる.

4.22体力行列要素の定義について

本プログラムにおける2体力行列要素は,以下に示す第2量子化されたハミルトニアンの

表式に現れる係数G(abcd;J)で定義される.従って,2体系のshellmodelstatesでの行列要

素とは少し異なるので注意が必要である.

H-9J2Y^G{ahcd'
,J)[c[c¥)jM[cdCc)jM

IJMabcd
ここでCとはレベルa-(n,l,j,q)における核子の生成演算子で,陽子に対してq-1と中

性子に対してq-0である.従って,

G{abcd;J)-{ab;J,T-l¥V¥cd;J,T-1)forPPandNNforce,

G(abcd;J)-=-{(ab;J,T-l¥V¥cd;J,T-1)+(ab;J,T-O¥V¥cd]J,T-0)}

forNPforce,

-ll-
九州大学憎報基盤センター広報

Vol.3　No. 1 2003



研　究　開　発

である・但し,上の(ab;J,T¥V¥cd;J,T)は反対称化された行列要素である.この行列要素

(ab; J,T¥V¥cd; J,T)は2体系の規格化されたshell model statesでの通常の行列要素とは異
なり,その間の関係は

(ab; J,T¥V¥cd; J,T) -呈 l + 6cd (ab; J, T¥V¥cd; J, T)(shelトm。del)

である.

Kuo-Brownの論文などでは(ab; J, T¥V¥cd; J, T)(shelトm。del)が与えられている・

4.3　WildenthalのHUSD"の行列要素を使った計算

Sd-shellの殻模型計算で2体力の行列要素としてしばしば使われるものに, Wildenthalの

"USD"がある(B. A. Brown and B. H. Wildenthal, Ann. Rev. Nucl. Sci. 38 (1988) 29).

sAMPLEディレクトリの中のサブディレクトリUSD-Ne20, USD』g24,およびUSD_Si28,にこ
れを用いた入力ファイルが置いてある.

また, 2体力行列要素を数値的に入力する他のデータ例もSAMPLEディレクトリに置いて

ある. Kuo_∬a22とKuo_Ne21はKuoによる2体力の行列要素であり, Ne20はInoue, Sebe,

Hagiwara and Arimaの論文(Nucl. Phys. 59 (1964) 1-32)で使われたYukawa型の2体力
の入力データのサンプルである.

5　使用言語について

本パッケージに同梱のソースプログラムは, Fortran 90/95対応で作成されている.一部
にFortran 90以上でのみ許される言語仕様を使っているのでFORTRAN 77でコンパイル

することはできない.

6　計算時間

本プログラムではFujitsu Fortranに標準装備されているプロセス時間(CPU time :鍾

過時間ではなくプログラムの実行のためにCPUが使われる時間-真の計算時間)を測る
subroutine "CLOCKM"を使ってmsec単位で測定できるようになっている.

7　謝辞,著作権,その他

本プログラムを開発するにあたって,多くの方々に御教示・御協力をお願いした.なかで
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いただいた・感謝申し上げたい・また,小川建吾氏(千葉大),水崎高浩氏(東大)にはプログ
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されたものである.上村氏が九大大型計算機センターのライブラリーに登録されたものを,

同氏の了承を得て使用させていただいた.またracah.f, racah22.fの中のracah係数と

9-j記号を高速計算するfunctionは,上村氏によって作成されたものを,同氏の了承を得て

使わせていただいた.またsmdiag-lib.fの中のプログラムは, Householder法, 2分法,逆
反復法を用いて固有値問題を解くsubroutinesであが,これらは森正武氏によって公開さ

れているソースプログラム(森正武著: 「FORTRAN77数値計算プログラミング」 ,岩波書

店)を使わせていただいた.記して感謝の意を表したい.
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の行列要素を計算するsubroutines, racah係数と9-j記号を計算するfunctions,ならびに

smdiagJib.fの中の全てのsubroutines以外の部分は,全て私達(高田,佐藤,安本)が独自

に作成したものである・従って,それらの著作権は高田健次郎,佐藤求,安本誠一(九大理)
に帰属する.
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