! Apéndi ce al Capitulo 2.

! Progranma para cal cular Ia funcion de autocorrel acion para un sitio
I'superficial acoplado debil mente a una cadena tight-bindig.

program cadenas

use nsflib
use nsi nsl
use portlib

implicit none
! Defino todas |as vari abl es

!'Variabl e de control de salida

| ogical salir

lvari abl es para bucles y cuentas internedi as
integer n,n2,p ,k

real (8) rtenp, rtenp2

conpl ex(8) conp

character (60) nensaj e, ctenp

luni dad i nmagi nari a

conpl ex(8), paraneter :: | = (0,1)

I'Nonbre del archivo a guardar, directorio a usar
character(60) archivodatos ,dir

!momento de inicioy de final de la cuenta
integer tinel, tine2

Icantidad de pasos para |a evol ucion

integer, paranmeter :: steps=1000
I'tienpo, Pi
real (8) t, Pi

! Funci on de autocorrel acion, array de tienpos

real (8),allocatable :: P11(:),P1lip(:),rtienpo(:)

I'Cantidad de sitios de |a cadena (incluyendo el superficial)
i nteger Ntotal

I Energia Eo de | a cadena, hoping Vs superficial

lhoping V de | a cadena, Energia Es superficial

real (8) Eo, Vs,V Es

I'tienpo final, tienpo inicial

real (8) tienpo, tienpoini

!'Val ores iniciales de al gunas vari abl es

data Ntotal /100/

data Eo /0/, V/1.0/, Vs /0.1/ , Vpar /4.0/, W/4/
data tienpo /120/, tienpoini /0.0/

!Directorio donde se grabaran | os datos

data dir /' C\datos\'/

I Defino Vectores y matrices para el calculo con nmenoria dinam ca

conpl ex(8),allocatable :: autoval s(:)

real (8),allocatable :: H(:,:)

conpl ex(8),allocatable :: ket(:),vector(:),bra(:)
conpl ex(8),allocatable :: invbase(:,:)

salir = .true.

dir = adjustl (dir)

I'Val or de Pi

Pi =4*at an( 1. 0)

principalout: do while (salir)

wite(6,*) 'Ingrese nonbre del archivo de salida: ( O para salir)'

read (5,*) archivodatos

if (archivodatos.eq.'0') then !ne fijo si N=0, si es asi pongo salir a .f. y hago un cycle
salir = .false.
cycle

endi f

wite(6,*) 'Ingrese largo de |a cadena'

read (5,*) Ntotal

wite(6,*) 'Ingrese tienpo inicial'

read (5,*) tienpoini

wite(6,*) 'Ingrese tienmpo final'

read (5,*) tienpo

wite(6,*) 'Ingrese hoping V

read (5,*) V

wite(6,*) 'Ingrese hoping superficial Vs'

read (5,*) Vs

wite(6,*) 'Ingrese Energia superficial Es'

read (5,*) Es

wite(6,*) 'Calculando...’



! Guardo el archivo de infornacion

open (4, FILE = trim(dir)//trim(archivodatos)//'.log' ,ACTION="VWRI TE', STATUS = ' UNKNOVWN )
wite (4,*) 'Cadena con sitio superficial debilnente acopl ado’
wite (4,*) 'Formato'
wite (4,*) 't P11(t)"

wite (4,*) 'Largo de |la cadena ', Ntotal
wite (4,*) 'Hoping V .V

wite (4,*) 'Hoping Vs ', Vs

wite (4,*) 'Energia Eo ', Eo

wite (4,*) 'Energia Es ', Es

wite (4,*) 'Tienpo inicial : ', tienpoini
wite (4,*) 'Tienmpo final ', tienpo
wite (4,*) 'Pasos . ', steps
call time(nensaje)

call date(ctenmp)

wite (4,*) 'Fecha y Hora ', trinm(ctenp),' ',trim nensaje)

cl ose (4)

l'Asigno |la nenoria para |as variabl es
al | ocate (autoval s(Ntotal))
al locate (H(Ntotal,Notal))
al l ocate (ket(Ntotal),vector(Ntotal))
al | ocate (invbase(Ntotal,Notal))
al | ocate (rtienpo(steps+l), P1l1(steps+l))
al l ocate (bra(Ntotal))

print *, 'Menoria asignada, diagonalizando'

ICuento el tienpo de com enzo
tinmel = time()

I Inicializo el Hamltoniano
H= HO0

! Ileno el Ham |ltoniano de val ores
do n=1,Ntotal -1

H(n+1, n) =V
H(n, n+1) =V
H(n, n) =Eo
enddo
H(Nt ot al , Nt ot al ) =Eo
H(1, 1) =Es
H(1, 2)=Vs
H(2, 1) =Vs

I cal cul o autovectores y autoval ores
call devcrg (Ntotal, H Ntotal, autovals, invbase, Ntotal)
print *, 'Diagonalizacion terninada'

!
! COM ENZA EL CALCULO DE LA EVOLUCI ON
! PARA EL ESTADO I NI Cl AL

' Pongo el estado inicial en el sitio superficia
don =1 Nota

ket (n) = invbase(1,n)
enddo

print *, 'Com enza evol uci on'
principal: do n = 0, steps

I'Calculo el tienpo en dinmensiones de h/V
t = ((n*(tienmpo-tienpoini))/steps + tienpoini)/V ! (hbarra=1)

I Hago | a evol ucion en |vector>
interno: don2 =1, Nota
vector(n2) = ket(n2) * cdexp(-1* t * autoval s(n2))
enddo interno
I'nultiplico <bralvector>
conp = dot_product (ket, vector)
I'Calculo la funcion de autocorrel aci on P11=| <bra| vector>| "2
P11(n+1l) = comp * dconjg (comp)

!Guardo el tienpo en el array
rtienpo(n+l) =t

end do principal
! TERM NA LA EVOLUCI ON



I Grabo | os datos

open (4, FILE = trim(dir)//trin(archivodatos)//'.dat', ACTI ON=' WRI TE' ,

do n=0, steps

wite (4,*) rtienpo(n+l)," ', P1l1(n+l)
enddo
cl ose (4)

I'Libero la menoria

deal | ocat e (autoval s)
deal | ocate (H)

deal | ocate (ket, vector)
deal | ocate (i nvbase)
deal | ocate (rtienpo, P11)
deal | ocate (bra)

print *, 'Evolucion term nada

ICalculo y nmuestro el tienpo utilizado
tinme2 = time()

timel = time2 - tinmel
print *, 'Tienmpo total [s]' ,tinel
enddo princi pal out

end program cadenas

STATUS = ' UNKNOVWN )



! Apéndi ce al Capitulo 3.

I Programa para cal cul ar pronmedi os de Pii sobre i (sitios de una capa)
ly diferentes corridas de desorden.
1'Se utilizé para observar conportam ento difusivo

program di f usi on

use nsflib
use nsi nsl
use portlib

implicit none
! Defino todas |as vari abl es

!'Vari abl e de control de salida
logical salir

lvari abl es para bucles y cuentas internedi as
integer n,n2,n3, mmni,Xx,y,z,p, pw, pt

real (8) t, Pi, rtenp, rtenp2

conpl ex(8) conp

character (60) nmensaj e, ctenp

character(60) archivodatos ,dir

real (4) azar

luni dad i magi nari a

conpl ex(8), paraneter :: | = (0,1)
Icantidad de pasos para |a evol ucion
integer, paraneter :: steps=500

! Promedi os en sitios y en desorden

i nteger pronedi os, pronW

I'monmento de inicioy de final de la cuenta

integer tinel, tine2

ISitios en una capa, sitios a lo largo del sistema

lcantidad total de sitios, posicion inicial en |la capa, posicion inicial en el largo
integer Nxy, Nz, Ntotal, XYini, Zni

I Energia de | a cadena, hoping en | a capa, hoping entre capas, Desorden
real (8) Eo, Wxy,Vz, W

!Tiempo final e inicial para |la evolucion

real (8) tienpo, tienpoini

real (8),allocatable :: re(:,:),Poo(:,:)

!Val ores iniciales de al gunas vari abl es

data Nxy /12/, Nz /100/

data XYini /1/, Zini /1/

data Eo /0.0/, Wxy /1.0/, Vz /1.0/, W/1/

data tienpo /60/, tienpoini /0/

!Directorio donde se al nacenan | os resultados
data dir /'d:\Fernando\fortran Projects\datos\'/

I Defino Vectores y matrices para el calculo con nmenoria dinam ca
conpl ex(8),allocatable :: autovals(:)

real (8),allocatable :: H(:,:)

conpl ex(8),allocatable :: ket(:),vector(:),bra(:)

conpl ex(8),allocatable :: ketO(:),vector0(:)

conpl ex(8),allocatable :: invbase(:,:)

salir = .true.
dir = adjustl (dir)

principalout: do while (salir)

wite(6,*) 'Ingrese nonmbre del archivo de salida:’

read (5,*) archivodatos

if (archivodatos.eq.'0') then !ne fijo si N=0, si es asi pongo salir a .f. y hago un cycle
salir = .fal se.
cycle

endi f

1'Se ingresan | os datos

wite(6,*) 'Nxy Nz'

read (5,*) Nxy

read (5,*) Nz

Ntotal = Nxy*Nz

wite(6,*) 'Tienpo inicial'

read (5,*) tienpoini

wite(6,*) 'Tienpo final'

read (5,*) tienpo

wite(6,*) 'Energia de |a cadena Eo'



read (5,*) Eo

wite(6,*) 'Hoping entre capas Vz'

read (5,*) Vz

wite(6,*) 'Hoping en |la capa VWxy'

read (5,*) Wxy

wite(6,*) 'Desorden'

read (5,*) W

wite(6,*) 'Posicion inicial en |a capa'
read (5,*) XYini

wite(6,*) 'Posicion inicial en el largo'
read (5,*) Zini

wite(6,*) 'Pronedios en sitios'

read (5,*) pronedios

wite(6,*) 'Pronedi os en desordenes'
read (5,*) PronWw

I Grabo el archivo de informacion de la corrida

open (4, FILE = trinm(dir)//trim(archivodatos)//'.log' ,ACTION="WRI TE', STATUS = ' UNKNOVWN )

wite (4,*) 'Barras para calcular difusio
wite (4,*) 'Formato'

wite (4,*%) 't Suma(capa) <<Pii (t)>i >w

wite (4,*) 'Di mensiones (xy,z) N
wite (4,*) 'Hoping Wxy S,
wite (4,*) 'Hoping Vz S,
wite (4,*) 'Energia Eo S,
wite (4,*) 'Desorden D,
wite (4,*) 'Tienpo inicial !
wite (4,*) 'Tienmpo final :
wite (4,*) 'Pasos :
wite (4,*) 'Pronedios en sitios !
wite (4,*) 'Pronmedios en desorden : ‘'
call time(nmensaje)
call date(ctemnmp)
wite (4,*) 'Fecha y Hora N
cl ose (4)

wite(6,*) 'Calculando...'

'Asigno la nmenoria a | os arrays

al | ocate (autoval s(Ntotal))

al locate (H(Ntotal,Notal))

al locate (ket(Ntotal),vector(Ntotal), bra
al l ocate (ketO(Ntotal),vectorO(Ntotal))
al | ocate (invbase(Ntotal,Notal))

n'

Nxy," ', Nz
Vxy

Vz

Eo

w

tienpoini

tienmpo

st eps

pr ormedi os

promn

trimctenp),

(Ntotal))

<Poo(t)>iw

',trim mensaje)

al | ocate (re(steps+1, promedi os*promW, Poo( st eps+1, promedi os* promA )

print *, 'Menoria asignada, Cal cul ando'
tinmel = time()

!'Val or de PI
Pi =4*at an( 1. 0)

1Uso una senilla aleatoria con el tienpo
call seed(rnd$ti meseed)

! Este es el bucle que se encarga de cal cul ar
I pronedi os para diferentes corridas de desorden
prongrande: do pw=0, prom¥ 1

print *, (100*pw)/prom' %realizado', (tinme()-tinel),' segundos de cal cul o

I Inicializo algunas natrices y vectores
H=HO

! En esta seccion se inserta al guno de
! 1 os Ham | toni anos de capa que se
! muestran despues del progranma

I Aqui se llena la parte del Hamltoniano
I entre capas
do z=1, Nz
do x=1, Nxy
m= (z-1)*Nxy + X
call randon{azar)
Hmm = (azar-0.5)*W

a cero

if ((mNxy).gt.Notal) then

H(m mrNxy- Ntotal ) =

Vz



H(m-Nxy-Ntotal ,m = Vz
el se
Vz
Vz

H(m mNxy)
H(m-Nxy, m

endi f
enddo
enddo

! cal cul o autovectoresy autoval ores
call devcrg (Ntotal, H Notal, autovals, invbase, Ntotal)
print *, 'Diagonalizacion termnada', (tine()-tinel), ' s'

!
I COM ENZA EL CALCULO DE LA EVOLUCI ON
I PARA EL ESTADO | NI Cl AL

| Este es el bucle que se encarga de cal cul ar pronedi os
! sobre los sitios del sistema
pronedi aci on: do pt = 1, pronedi os

p=pr onedi os* pw+pt

! Calculo | a capa donde se va a poner el paquete inicia
mni = (pt-1)*Nxy + XYini

! El paquete inicial es una conbinaci on cual qui era de
! los sitios de una capa, este es el que se usa para
! calcular la funcion de autocorrel acion a | a capa
ket =ket *0
do n2= 0, Nxy-1

call randon{azar)

don =1 Notal

ket (n) = 2*(azar-0.5)*invbase(m ni +n2, n) +ket (n)

enddo
enddo
rtenmp = dot_product (ket, ket)
ket =ket/rtenp**0.5

| Este es un paquete inicial para calcular la funcion
! de autocorrelacion del sitio
don=1Nota
ket O(n) = invbase(m ni,n)
enddo

principal: do n = 0, steps

' Pongo el tienpo en dinmensiones de h/V
t = ((n*(tienpo-tienpoini))/steps + tienpoini)! * (hbarra/hoping) t
tenp(n+1)

IHago | a evolucion en |v>y |Vv' >
interno: do n2 =1, Ntota
vector(n2) = ket(n2) * cdexp(-I* t * autoval s(n2))
vector0(n2) = ket0(n2) * cdexp(-1* t * autoval s(n2))
enddo interno

I'Calculo la autocorrelacion al sitio
conp = dot_product (ketO, vectorO)
Poo( n+1, p) =comp * dconjg (comnp)
rtemp=0

I Calculo la autocorrelacion a |a capa
do n2 = 0, Nxy-1
do n3 = 1,Ntota
bra(n3) = invbase(m ni +n2, n3)
enddo
conp = dot_product (bra, vector)
rtenp = rtenp + conp * dconjg (conp)
enddo
re(n+l,p) =rtenp

end do principa

! TERM NA LA EVOLUCI ON
!

enddo pronedi aci on
enddo prongrande



! Calculo los pronedios y grabo |os resultados
open (4, FILE = trim(dir)//trin(archivodatos)//'.dat', ACTION="WRI TE', STATUS = ' UNKNOW )

print *, ‘'calculando pronedios', (tine()-tinel), ' s
do n=0, steps

rtenmp=0

rtenmp2=0

do n2=1, promedi os* pr omW
rtemp = re(n+1, n2)+rtenp
rtenmp2= Poo(n+1,n2) + rtenp2
enddo
rtenmp=rtenp/ (pronmedi os*promy
rtenp2=rtenp2/ (pronedi os*promA
if (n.gt.steps) then

cycle
el se
t = ((n*(tienpo-tienpoini))/steps + tienpoini)
wite (4,*) t,' ‘,rtemp ,' ',rtenp2
endi f
enddo
cl ose (4)

I Devuel vo la nenoria utilizada
deal | ocate (H)

deal | ocate (re, Poo)

deal | ocate (autovals,invbase)
deal | ocate (ket,vector, bra)
deal | ocate (ket, vector)

print *, 'Evol ucion term nada

! Calculo el tienpo utilizado para toda |la cuenta
tinme2 = time()

timel = tine2 - tinel

print *, 'Tienmpo total [s]' ,tinel
salir = .false

enddo princi pal out

end program di fusion

! A continuacion el codigo que se encarga
! de Ilenar los diferentes Ham | toni anos

! Este Hanmiltoniano de capa corresponde a el sistena estrella
do z=1, Nz
m= (z-1)*Nxy + 1
do n=m m+(Nxy-1)
do n2=m m+( Nxy- 1)
H(n, n2) =Vxy/ (Nxy) **. 5
enddo
enddo
enddo

| Este Hami|toni ano de capa corresponde a el sistema cinta
do z=1, Nz
m (z-1)*Nxy + 1
do n=m m+(Nxy-1)-1
H(n, n+1) =Vxy
H(n+1, n) =Vxy
enddo
enddo

| Este Hamiltoni ano de capa corresponde a el sistena cilindro
do z=1, Nz
m= (z-1)*Nxy + 1
do n=m m+(Nxy-1)-1
H(n, n+1) =Vxy
H(n+1, n) =Vxy
enddo
H( 1, Nxy) =Vxy
H( Nxy, 1) =Vxy
enddo



C---

C---

000

101

102

Apéndi ce al capitulo 3

Cal cul a | os exponentes caracteristicos de Lyapunov en una cinta
Con el menor de ellos se calcula la longitud de |ocalizacion

pr ogr am Lyapunov

I MPLICI T REAL*4 (2)

IMPLICI T REAL*8 (E-H, Q)
IMPLI CI' T COMPLEX*16 (A-D, O, P)

I MPLICI T | NTEGER (i - n)

PARAMETER (r Pl =3. 1415926535897932D0)
PARAMETER (N1=5) !Nurmero de sitios de |l a capa (canal es)
PARAVETER ( N2=2* N1)

DI MENSI ON A(NL, N1), B( N1, N1), C(NL, NL), E(N1) , AN( N2) , ZAPROX( N1)
DI MENSI ON  SYY(NL)', SXY(NL), SY(NL), zLYAP(NL) , r LOGN( N1) , ZERR( N1)
CHARACTER(60) dir, file

N=N1
dir="C \datos\'

WRI TE( 6, *) ' Nonbre del archivo'
READ(5, *) file

Aqui se ingresan |la energia de Ferm mnim y maxim

La cani dad de pasos , el desorden, |la energia a investigar

y el largo del sistema

WRI TE(6,*)' min max Ef?, N steps? , Desorden?, Energia?, Largo?
READ( 5, *) Fmi n, Fnax, Nfl jos, W Ef, | MAX

Fi nc=(Fmax- Fmin)/ Nflj os

OPEN(UNI T=8, STATUS=' UNKNOWN , FILE=trim(dir)//trinm(file)//' . dat")
OPEN( UNI T=9, STATUS=' UNKNOWN , FILE=trim(dir)//trinm(file)//'.10g")

WRI TE(9, *) 'Ancho de la barra ', N
WRI TE(9, *) 'Desorden Mn ', Fnin
WRI TE(9, *) ' Desorden Max ', Fmax
WRI TE(9,*) 'Steps ', Nfljos

WRI TE(9, *) 'Energia ', W

WRI TE(9, *) 'Largo Maximo ', | MAX

Vx=1./(N1)**.5
cl M=( 0. DO, 1. DO)

Bucl e para variar la energia de Ferm
DO 1000 Ef =Fm n, Fmax, Finc

SEML=. 23821

| SEM2=91482

print *, (100*(Ef-Fnmin))/(Fmax-Fnin),' %realizado
DO 102 1=1,N

DO 101 J=1, |

A(J, 1)=(0. DO, 0. DO)

AL, J)=A(J, 1)

B(J,1)=(0. D0, 0. DO)

B(1,J)=B(J, I)

B(1,1)=(1. D0, 0. DO)

ZLYAP( 1) =0.
| -esi nb exponente carateristico de Lyapunov

r LOGN\( 1) =0.

Ilogaritnmo de |la norma del subespacio invariante
I'm ni nal

SYY(1) =0.

SXY( 1) =0.

SY(1) =0.

continue

| LAR=0

SX=0.

SXX=0.

Npt 0s=0



C Ilongitud del cilindro

55 CONTI NUE
CrxkxxkkxkkxxkkxxxCOM ENZA EL GRAN LAZO de nul ti pli caci ones

DO 44 |1 PAR=1, 15

C ! se efectuan I PAR nultiplicaci ones
DO 20 1=1,N
C !Wes el desorden, ENl es la energia de sitio
ENI =W ( RANDU( SEML) - . 5D0)
20 E(1)=(Ef-EN)
DO 1 1=1,N
DO 2 J=1,N
(1, ) =E(1)*B(1,J)-A(1,J)
DO 3 K=1,1-1
3 C(1,3)=C(1,J)-B(K, J)*Vx
DO 4 K=I+1, N
4 C(1,3)=C(1,J)-B(K, J)*Vx
2 CONTI NUE
1 CONTI NUE
DO 104 1=1,N
DO 103 J=1, |

A(J, 1)=B(J, 1)
103 AL, 3)=B(1,J)
104 CONTI NUE

DO 106 I=1, N
DO 105 J=1, |
B(J, 1)=C(J, 1)
105 B(1,J)=C(1,J)
106 CONTI NUE

I NT=I PAR
| F(cdabs(A(1, 1)).GT.10) GO TO 12
44 CONTI NUE
C termino el lazo de multiplicaci ones m ninas
Ck**************************************************************
C se acumul a el largo del sistema considerado
12 | LAR=I LAR+I NT
r1 LAR=I LAR
(O e e C
C C
Cc PROCESO DE ORTONORMALI ZACI ON C
c c
O e LT L R T Cc
QNOR=0. DO
DO 108 1=1, N
108 QNOR=QNOR+cdabs(B(1, 1)) **2+cdabs(A(l, 1)) **2
QNOR=dsqr t ( QNOR)

r LOGN( NL) =r LOGN( NL) +dI og( QNOR)

DO 110 I=1, N
B(1,1)=B(1, 1)/ QNOR
110 AL, 1)=A(1, 1)7 QNCR

DO 66 1=2, N

DO 112 K=1, N
AN(K) =B(K, I)
KIMN=K+N

112 AN(KMN) =A(K, 1)

| Restanbs a la prinera estinmacion su conponente sobrep"
'los NNl anteriores

DO 118 J=1,1-1
Cal cul o de | a proyeccion de AN sobre el j-esinmpb vector que esta
en la columaj de By A
CC=(0. DO, 0. DO)
DO 114 L=1,N
114 CC=CC + dconjg(B(L,J)) * B(L,I) + dconjg(A(L,J)) * A(L,I)

o0 00



C ahora restanos |a proyeccion
DO 116 K=1,N
AN( K) =AN( K) - CC* B(K, J)
KmM\EK+N

116 AN( KmN) =AN( KmN) - CC* A( K, J)

118 CONTI NUE

Q\OR=0. DO

C Cal culo de Ia norna de AN
DO 120 K=1, 2*N

120 QNOR=QNOR+dconj g( AN( K) ) * AN( K)

NOR=dsqgrt ( QNOR)
rLOGN(N-1+1)= rLOGN(N-1+1) + dl og( QNOR)
DO 122 K=1, N

B(K, 1) =AN( K) / QNOR
122 ACK, 1) =AN( K+N) / QNOR

66 conti nue
Crxx*x*x***Term na el proceso de ortonornmalizacion de | os vectores
C acumula el logaritnm de |la norma mnim

i f(ILAR GE. | MAX/ 2) then
Npt os=Npt os+1

SX=SX+r | LAR

SXX=SXX+r | LAR** 2

do 77 K=1, N1
SY(K) =SY( K) +r LOGN( K)
SYY(K) =SYY(K) +r LOGN( K) ** 2
77 SXY( K) =SXY(K) +r LOGN(K) *r | LAR
end if

I F(1 LAR LT. 1 MAX) GO TO 55

i f (Nptos. GE. 2) THEN

do 78 K=1, N1

r AUX=Npt 0s* SXY( K) - SX* SY( K)

r LYAP=r AUX/ ( Npt 0s* SXX- SX** 2)

r CORR=r AUX/ dsqrt ( ( Npt os* SXX- SX**2) * ( Npt 0s* SYY(K) - SY(K) **2))
i f (rLYAP. LT. 0.)rLYAP=0.

zZLYAP(K) =r LYAP

ZAPROX( K) =r LOGN(K) / r | LAR

78 zERR( K) =r CORR
zFc=Ef

C Cuardo todos | os coeficientes de Lyapunov del sistema
wite(8,'(20&2.15)"') zFc, (zLYAP(K), K=1, N1)
ENDI F

1000 CONTI NUE
END

REAL*8 FUNCTI ON RANDU( DSEED)

DOUBLE PRECI SI ON DSEED

DOUBLE PRECI SI ON D2P31M D2P31

DATA D2P31M 2147483647. D0/, D2P31/ 2147483649. DO/
DSEED=DMOD( 16807. DO* DSEED, D2P31M

RANDU=DSEEDY D2P31

RETURN

END



c Apéndi ce al capitulo 3
c Programa para calcular el canmino libre medio de un Hami|toniano

C en el sistema cinta

c khkkkkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkkhkkkkkkkkxkx

program LMEDI O

use portlib

C Ef = Energia de Ferm investigada

C N = Numero de canal es (sitios por capa)

C VX = Hoping entre capas

C VW = Hoping en | a capa

C cSL , cSR matrices conplejas con |las renornalizaci ones

C de | os al anbres

C E Hef = Energia de Ferm nmenos el Hamiltoniano Efectivo
C gi = Local i zador de capa renornalizado

Cc cGR = Matriz de la Funcion de Geen final

C rmodGo = Funcion de Green para el sistena ordenado
C********************************************************************

IMPLICIT REAL*8 (E, F, OY)
I MPLICI T COWPLEX*16 (A-d, G H)
IMPLICIT INTEGER (I-N)

PARAMETER (r Pl =3. 1415926535897932D0)
PARAVETER ( N=6)

par anet er ( N2=N*2)

PARAMETER ( NF=500)

character(60) filename, dir

DI MENSION cSR(N,N), cSL(N,N), G (N, N), cSwap(N, N)
1 ,cVeff (N, N), ct Vef f (N, N), rnodG( N)
2 , CEHeff(N2, N2), cGLR(N2, N2), c¢SI (N, N), r modGo( NF, N)
3 ,CcEH(N,N), cQOL(N, N, c@O0(N, N),cSk(N), rT(4,4),cGeen(N

doubl e preci si on RANDU
conpl ex*16 cS

dir="c:\datos\"

wite(6,*) 'Ingrese nonbre del archivo de salida:’
read (5,*) filenane

WRI TE( 6, *)' Emi n Emax?, DESORDEN?, Largo, Proneds?'
READ( 5, *) Fmin, Fmax, W Lnl, nPromnedios

L=Lnil+1
Np=N
Fc=0

open (9,FILE=trin(dir)//trim(filenane)//'.log" , STATUS=' UNKNOMWN )

WRI TE(9,*) 'Calculo de | medio en una rueda'
WRI TE(9, *) ' Ancho(Canales:M ', N
WRI TE(9, *) 'Largo de la rueda (r)',Lml
WRI TE(9,*) 'Flujo', Fc
WRI TE(9, *) 'Desorden ', W
WRI TE(9,*) 'Energia Mn', Fnin
WRI TE (9, *) 'Energia Max', Fnax
WRI TE(9, *) 'Nunero de energias ', NF
WRI TE(9, *) ' Nunero de Promedios ', nPronedi os
WRI TE(9, *) 'Salida:’
WRI TE(9,*) '(Eferm +1/ M*0.5) <lI>nedio <I>sung'

cl ose(9)

Vx=1. D0
Vy=1

cl M=( 0. DO, 1. DO)
cRE=(1. DO, 0. D)



Frmi n=Fmi n-Vy

Frax=Fnax- Vy
C ______________________________________________________________
¢ CALCULO DEL MODULO DE G PARA EL SI STEMA ORDENADO
ntimel=time()
W2 =w
WO

DO 1999 nEf =0, NF-1
Ef =( nEf * ( Fmax- Fri n) / NF) +Fni n

cG een=cG een*0
print *, ( (100*nEf)/NF), ' %', (tinme()-ntinel),' s

DO 1=1,N
CEH(1, 1)=(0. DO, 0. D0)

DO J=I+1,N
cEH(1, J)=(0. DO, 0. DO)
cEH(J, 1) =(0. DO, 0. DO)
enddo
enddo
(:k*********************************************************

C-defino | as autoenergias y | os hoping efectivos (prcedimento de deci mati on)
c

c inicializo variables del Ham |toniano efectivo
c SR=0, SL=0, Veff=Vx*rUNIT

do i=1,N

do j=1,N

cSR(i,j)=(0.do, 0.d0)
cSL(i,j)=(0.do, 0.d0)
cVeff(i,j)=(0.do,0.d0)
enddo
cVeff(i,i)=Vx*cRE
end do

c com enza elimnacion de (Lm1) capas internas del sistema

if (Lnl.ge.1l) then
do it=1,Lnl !tonm cada capa

cHOP=VWy
cHOPc=dconj g( cHOP)

do I=1,N
lu=l-1
cEH(I1,1)=(Ef)*cRE ! +(0.0001*cl M
If(l1.GI.1) then
CEH(1, 1 u)=-cHOP
CEH(1u, |)=-cHOPC
end if
enddo !

call ¢cSUM G, 1.d0,cEH -1.d0,cSR N
call cINV(G,N

c *xkkxSL=SL+Vef f (1/ (E-Ei - SR)) Vef f *****
call cPROD(cSwap, 1.d0,cVeff,G,N)
call cTRAN(ctVeff,cVeff, N
call cPROD(cSR, 1.d0, cSwap, ct Veff, N)
call c¢SUMcSL, 1.d0, cSL, 1.d0,cSR N

C ******SR:(V(i+1)**2)/(E_Ei_SR)*******
call cEQUAL(CcSR VWx**2,G, N

c *xxxxx\eff=Veff*1/ (E-Ei - SR)*V(i +1) ¥*****
call cEQUAL(cVeff, Vx,cSwap, N
end do
end if !Isi el cuadro es 2x2 salta estas operaciones

c Defino | as autoenergias de |os al anbres externos (en |a base k)

do k=1, N
cSk(k)=cS( Ef-2.D0*Vy*dcos(k*rPl/Np) , Vx )
end do
c defino la matriz de |as autoenergias de |os alanbres en | a base de sitio

do 11=1,N



do 12=1,N
ct mp=(0. d0, 0. d0)
do k=1, N
ct np=ct mp+( 2. DO/ Np) *dsi n( 1 1*k*r Pl / Np) *dsi n( 1 2*k*r Pl / Np) * cSk( k)
end do 'k
cSl(11,12)=ctnp
end do !l2
end do !l1
C Defino el Ham|Itoniano efectivo escrito en la base de la prineray
Cultim capa del sistema teniendo en cuenta |os al anbres

c Com enzo definiendo | as contribuci ones
C del sistenmm y |as decinaci ones de | os al anbres

do i=1,N
do j=1,N
c Pone |l a contribucion de |os sitios elimnados
CEHeff (i,j)= -cSL(i,j) -cSl(i,j)

CEHef f (N#i , N+j ) =-cSR(i,j) -cSI(i,])
CEHef f (i, N#j) -cVeff(i,j)
CEHef f (N+ , i) -dconjg(cVeff(i,j))
end do !j

c Aagrego | as energi as di agonal es no perturbadas de |a capa
cEHef f (i,i)=cEHeff(i,i)+(Ef)*cRE
CEHef f (N#i , Nt+i ) =cEHef f (N+i , N#i ) +( Ef ) *cRE

enddo !
c Agrego | os hopings en | a capa
do i=1,N1
i2=i +1
cEHef f (i,12)=cEHeff(i,i2)-W
cEHeff (i 2,i)=cEHeff(i2,i)-W
cEHef f ( Nt+i , Nt+i 2) =cEHef f ( Nt+i , N+ 2) - Vy
cEHef f (Nt+i 2, Nt+i ) =cEHef f ( N+ 2, Nt+i ) - Vy
end do b

call cEQUAL(cGLR, 1. dO, cEHef f, N2)
call clNV(cGR, N2)
¢ Transforno la funcion de Green a | a base k
do k1=1, N
do k2=1, N
ct=(0. Do, 0. DO)
¢2=(0. Do, 0. DO)

do 11=1,N
do 12=1,N
ct=ct+(2.D0/ Np) *dsi n(I 1*k1*rPI/ Np) *cGR(| 1, N+l 2)
1 *dsin(12*k2*r Pl / Np)
c2=c2+(2. D0/ Np) *dsi n(I 1*k1*rPI/ Np) *cGLR(1 1, 12)*dsi n(|2*k2*r Pl / Np)
end do
end do

cAOL(k1, k2) =ct
c00( k1, k2)=c2
end do
enddo

c***Cal cul o del nodulo de la funcion de Green para
c el sistema ordenado, Go

Do k1=1,N

rmodGo( nEf +1, k1) =cdabs(c@L(k1, k1))
if (rnodGo(nEf+1, k1).eq.0) rnmodGo(nEf +1, k1) =10**( - 15)
end do !kl

1999 Conti nue

WEV2
ntimel=time()

DO 1000 nEf=0, NF-1
Ef =( nEf * ( Fmax- Fmi n) / NF) +Fni n
cG een=cG een*0
print *, ( (100*(Ef-Fmn))/(Fmex-Fmin)), ' %', (time()-ntinel),' s
SEML=. 23821

do 9999 npronFl, nPromedi os
DO 1=1,N
cEH(I,1)=(0. Do, 0. DO)



DO J=I+1,N
cEH(1, J)=(0. DO, 0. DO)
cEH(J, 1)=(0. DO, 0. DO)
enddo

enddo

(:k*********************************************************

(:k*********************************************************

C-defino |l as autoenergias y | os hoping efectivos (prcedimento de deci mati on)
c

c inicializo variables del Ham |toniano efectivo
c SR=0, SL=0, Veff=Vx*rUNIT

do i=1,N

do j=1,N

cSR(i,j)=(0.do, 0.d0)
cSL(i,j)=(0.do, 0.d0)
cVeff(i,j)=(0.do,0.d0)
enddo
cVeff(i,i)=Vx*cRE
end do

c com enza elimnacion de (Lm1) capas internas del sistem

if (Lnl.ge.1l) then
do it=1,Lntl

cHOP=VWy
cHOPc=dconj g( cHOP)

do 1=1,N
lu=l-1
CEH(I, 1) =(Ef - W (RANDU( SEML) -. 5)) *cRE ! +( 0. 0001*cl M
I1f(l1.GI.1) then
cEH(I, | u)=-cHOP
cEH(1u, I')=-cHOPC
end if
enddo !

call ¢cSUM G, 1.d0,cEH -1.d0,cSR N
call cINV(G,N

c *xkkxSL=SL+Vef f (1/ (E-Ei - SR)) Vef f x****
call cPROD(cSwap, 1.d0,cVeff,G,N)
call cTRAN(ctVeff,cVeff, N
call cPROD(cSR, 1.d0, cSwap, ct Veff, N)
call cSUMcSL, 1.d0, cSL, 1.d0, cSR N

c ******SR:(V(i+1)**2)/(E_Ei_SR)*******
call cEQUAL(CcSR VWx**2,G, N

c rxxxxx\ef f =Vef f*1/ (BE-Ei - SR)* V(i +1) ******
call cEQUAL(cVeff, Vx,cSwap, N

end do !it
end if Isi el cuadro es 2x2 salta estas operaciones

c Defino | as autoenergias de | os al anbres externos (en |a base k)

do k=1, N
cSk(k)=cS( Ef-2.D0*VWy*dcos(k*rPl/Np) , Vx )
end do
c defino la matriz de |las autoenergias de |os alanbres en | a base de sitio
do 11=1,N
do 12=1,N
ct mp=( 0. dO, 0. d0)
do k=1, N
ct mp=ct np+( 2. DO/ Np) *dsi n(1 1*k*r Pl / Np) *dsi n(1 2*k*r Pl / Np) *cSk( k)
end do!k
cSI(11,12)=ctnp
end do !'12
end do !l1

C Defino el Hamiltoniano efectivo escrito en |la base de la prineray
Cultim capa del sistena teniendo en cuenta |os al anbres



c Comi enzo definiendo |as contribuciones
C del sistenmm y |as decinaciones de | os al anbres
do i=1,N
do j=1,N
c Pone | a contribucion de los sitios elim nados
CEHeff (i,j)= -cSL(i,j) -cSI(i,j)
cEHef f (N, N#j ) =-cSR(i,j) -cSI(i,j)
cEHef f (i, N+j )= -cVeff(i,j)
CEHeff (N+j,i)= -dconjg(cVeff(i,j)) !'correct because eta=0 rea
end do !j
c Aagrego | as energi as di agonal es no perturbadas de |a capa
cEHef f (i,i)=cEHeff(i,i)+(Ef-W(RANDUSEM)-.5))*CcRE
CEHef f (N#i , N+i ) =cEHef f (N+i , N+i ) +( Ef - W ( RANDU( SEM ) - . 5) ) *cRE
enddo !
do i=1,N1
c Agrego | os hopings en |la capa
i2=i +1
cEHef f (i,i2)=cEHeff(i,i2)-Wy
cEHeff (i 2,i)=cEHeff(i2,i)-Wy
cEHef f (N*+i , Nt+i 2) =cEHef f ( Nt+i , N+ 2) - Vy
cEHef f (Nt+i 2, Nt+i ) =cEHef f ( N+ 2, N+i ) - Vy
end do [

call cEQUAL(cGLR, 1.dO, cEHef f, N2)

call cl NV(cGR N2)

c LR R I R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R

¢ Transforno la funcion de Green a | a base k
do k1=1, N
do k2=1, N
ct =(0. DO, 0. DO)
c2=(0. DO, 0. DO)

do 11=1,N
do 12=1,N
ct=ct+(2.D0/ Np) *dsi n(I 1*k1*rPI/ Np) *cGR(| 1, N+l 2)
1 *dsi n(12*k2*r Pl / Np)
c2=c2+(2. D0/ Np) *dsi n(I 1*k1*rPI/ Np) *cGR(I 1, 12)*dsi n(l2*k2*r Pl / Np)
end do
end do

cOL(k1, k2) =ct
c00( k1, k2)=c2
end do
enddo

c***Cal cul o de la funcion de Green del sistema

rgt =0. DO
rr=0.d0
Do k1=1,N
cG een(kl)=cG een(kl)+(c®L(k1, k1))/ nPromedi os
end do !kl

9999 conti nue
C Este es el bucle de | os pronedios
c Cuando term no de pronediar, grabo para esa energia

rprom=0

ncanal es=0

do k1=1, N
rt enp=cdabs(cG een(kl))
if (rtenp.eq.0) then

rtemp=-1
el se
C Cal cul o del camino libre nmedio segun definicion de Abrikosov,
C si es nmenor a 1 se reenplaza por 1
rtemp=-1og(rtenp/rnodGo( nEf +1, k1) )/ Lml
endi f
if ((rtenp.le.0).or.(rtenp.gt.1)) t hen
rmodQ@ k1) =1
rt emp=501. dO
el se
rtemp=1/rtenp
endi f
if (rtenp.gt.500) then
rmodQ k1) =1
el se

rmodQ k1) =rtenp



11

12

13

r proner promtr modG( k1)
ncanal es=ncanal es+1

endi f

enddo

if (ncanal es.eq.0) then
rpron¥l
rsuma=1

el se

Se corrije el camno libre nedio para |a cantidad
de canal es abiertos a esa energia

rpron¥r pront (ncanal es+1)/ (2*ncanal es**2)

r suma=r pr ont ncanal es
endi f

open (11, FILE=trim(dir)//trim(filenane)//'.dat"', STATUS=" UNKNONN
1 , PCSI TI ON=' APPEND' )

Salida: Energia de Ferm, |, M |
WRI TE( 11, "' (41&22.15)") (Ef+W),rprom,rsuma

cl ose(11)
CONTINUE ! va a buscar un nuevo paranetro
END

real *8 FUNCTI ON RANDU( DSEED)

real *8 DSEED

real *8 D2P31M D2P31

DATA D2P31M 2147483647. DO/, D2P31/2147483649. DO/
DSEED=DMOD( 16807. DO* DSEED, D2P31M

RANDU=DSEEDY D2P31

RETURN

END

conpl ex*16 function cS(E, V)
real *8 E, rdisc,V

conpl ex*16 cRE, cIM

cRE=(1. DO, 0. DO)

cl M=(0. DO, 1. DO)

rdi sc=(E/ 2.)**2-\W*2
if(rdisc.gt.0.) then

cS=( E/2.-(E/dabs(E))*dsqrt(rdisc))*cRE
el se

cS=FE/ 2. *cRE-cl Mrdsqrt (-rdisc)
endi f

return

end

SUBROUTI NE | NV( A, N)
PARAVETER ( NMAX=50)

REAL*S DUM BIG Pl VINV, AN, N)

DI MENSI ON | Pl V( NMAX) , | NDXR( NVAX) , | NDXC( NVAX)

DO 11 J=1,N
I Pl V(J) =0
CONTI NUE
DO 22 1=1,N
Bl G=0.
DO 13 J=1,N
I F(I Pl V(J). NE. 1) THEN
DO 12 K=1, N
IF (1PIV(K).EQ 0) THEN
IF (ABS(A(J, K)).GE Bl G THEN
Bl G=ABS( A(J, K))
| ROMEJ

| COL=K
ENDI F
ELSE | F (I PIV(K).GT.1) THEN
PAUSE ' Si ngul ar matrix'
ENDI F
CONTI NUE
ENDI F
CONTI NUE
I PIV(1COL) =l Pl V(1 COL) +1
I'F (I ROWNE. | COL) THEN
DO 14 L=1,N
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18

21
22

23

24

11

12

13

14

16

DUMEA( | ROW L)
A(I ROW L) =A(1 COL, L)
A(1 COL, L) =DUM
CONTI NUE
ENDI F

A(1 COL, L) =A(1 COL, L) *PI VI NV
CONTI NUE
DO 21 LL=1,N
I F(LL. NE. | COL) THEN
DUMEA(LL, | COL)

A(LL, I COL) =0.
DO 18 L=1,N
A(LL, L) =A(LL, L) - A(1 COL, L) * DUM
CONTI NUE
ENDI F
CONTI NUE
CONTI NUE

DO 24 L=N, 1,-1
I F(1 NDXR(L) . NE. | NDXC( L) ) THEN
DO 23 K=1,N
DUMEA( K, | NDXR( L))
A(K, I NDXR(L) ) =A( K, | NDXC(L) )
A(K, 1 NDXC( L) ) =DUM
CONTI NUE
ENDI F
CONTI NUE

RETURN
END

subroutine cl NV(cA N)

PARAMETER ( NMAX=4000)

I MPLICI T COWLEX*16 (O)

implicit real *8 (a-b, d-h,o0-2)

DI MENSI ON cA(N, N), | PI V( NMAX) , | NDXR( NMAX) , | NDXC( NIVAX)
cRE=(1. d0, 0. dO)

DO 11 J=1,N
I Pl V(J)=0
CONTI NUE
DO 22 1=1,N
Bl G=0. dO
DO 13 J=1,N
I F(1 PI'V(J). NE. 1) THEN
DO 12 K=1, N
IF (1 PIV(K). EQ 0) THEN
I F (cdABS(cA(J, K)). GE. Bl G THEN
Bl G=cdABS(cA(J, K))
| ROAEJ
| COL=K
ENDI F
ELSE | F (I PIV(K).GT. 1) THEN
PAUSE ' Si ngul ar matri x'
ENDI F
CONTI NUE
ENDI F
CONTI NUE
I PIV(ICQOL) =I PIV(ICO)+1
I'F (I ROWNE. | COL) THEN
DO 14 L=1,N
cDUMECA( | ROW L)
CA(I ROW L) =cA(I CO., L)
cA(1 COL, L) =cDUM

CONTI NUE
ENDI F

I NDXR( | ) =I ROW

I NDXC( 1 ) =I COL

I F (cdabs(cA(ICOL,ICOL)).It.1.d-107) PAUSE ' Singular matrix."'
cPI VI NV=cRE/ cA(1 CCL, | COL)
cA(lI COL, | CAL) =cRE
DO 16 L=1,N
cA(I COL, L) =cA(l CQL, L) *cPI VI NV
CONTI NUE
DO 21 LL=1,N
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21

23

24

I F(LL. NE. | COL) THEN
cDUMECA( LL, | COL)
cA(LL, 1 COL) =0. *cRE
DO 18 L=1, N
cA(LL, L) =cA(LL, L) - cA(| COL, L) * cDUM
CONTI NUE

ENDI F
CONTI NUE
CONTI NUE
DO 24 L=N,1,-1
I F(1 NDXR(L) . NE. | NDXC( L) ) THEN
DO 23 K=1,N
cDUMECA( K, | NDXR(L) )
cA(K, I NDXR( L) ) =cA(K, | NDXC(L) )
cA(K, | NDXC( L) ) =cDUM
CONTI NUE
ENDI F
CONTI NUE
RETURN
END

C*****************************************************************

C
C

wWN P

subroutine cPROD(cD, r1, cA cB, n)
product of two square natrices
D=rl* A* B
conpl ex*16 cA(n,n), cB(n,n), cD(n,n)
real *8 r1
do 3 i=1,n
do 2 j=1,n
cD(i,j)=(0.do, 0.do)
do 1 k=1,n
cD(i,j)=cD(i,j)+r1*cA(i, k)*cB(k,]j)
continue
continue
return
end

subroutine cSUM D, al, A a2, B, n)
eval uates the sumof two matrices
al*A + a2* B= D
conpl ex*16 A(n,n),B(n,n), D(n,n)
real *8 al, a2
do 2i=1,n

do 1l j=1,n

D(i,j)=al*A(i,j)+a2*B(i,]j)

conti nue
return
end

subroutine cTRAN(ctV, cV, N)
eval uates the transpose conjugate
conmpl ex*16 ctV(N, N), cV(N, N)
do i=1,N
do j=1,N
ctV(i,j)=dconjg(cV(j,i))
end do
enddo
return
end

subroutine cEQUAL(cD, r1,cA n)
eval uates cD= rl1* cA
conpl ex*16 cA(n,n),cD(n,n)
real *8 r1l
do 2 i=1,n
do 1l j=1,n
cD(i,j)=r1* cA(i,j)
conti nue
return
end



c Apéndi ce al capitulo 3
c Programa para calcular el canmino libre medio de un Hami|toniano

C en el sistema estrella

c khkkkkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkkhkkkkkkkkxkx

program LMEDI O

use portlib

[ O T T T T T T e S Uy Ry U Uy S Uy Sy S e

C Ef = Energia de Ferm investigada

C N = Nunero de canales (sitios por capa)

C Vx = Hopi ng entre capas

C VW = Hoping en |l a capa

C cSL , cSR matrices conplejas con |as renornalizaci ones

Cc de | os al anbres

C E Hef = Energia de Ferm nenos el Hanmiltoniano Efectivo
C gi = Local i zador de capa renornalizado

C cGR = Matriz de |la Funcion de Geen final

C rmodG = Funcion de Green para el sistema ordenado
C********************************************************************

IMPLICI T REAL*8 (E, F, OY)
I MPLI CI T COMPLEX*16 (A-d, G H)
IMPLICI T | NTEGER (I - N)

PARAMETER (r Pl =3. 1415926535897932D0)
PARANVETER ( N=6)

par anet er ( N2=N*2)

PARAMETER ( NF=500)

character(60) filename, dir

DIMENSION cSR(N,N), cSL(N,N, G (N N, cSwap(N, N
1 ,cVeff (N, N), ct Veff (N, N), rnodG( N)
2, cEHeff (N2, N2), cE&LR(N2, N2), cSI (N, N), rmodGo( NF, N)
3 ,cEH(N,N), cQL(N, N, c@O0(N, N, cSk(N),rT(4,4),cGeen(N)

doubl e preci si on RANDU
conpl ex*16 cS

dir="c:\datos\'

wite(6,*) 'Ingrese nonbre del archivo de salida:’
read (5,*) filenane

VWRI TE( 6, *)' Emi n Emax?, DESORDEN?, Largo, Pronmeds?
READ( 5, *) Fmi n, Frmax, W Lmil, nPronedios

L=Lml+1
Np=N
Fc=0

open (9,FILE=trin(dir)//trim(filenane)//"'.log" , STATUS='" UNKNOMNN )

WRI TE(9,*) 'Calculo de | nedio en una rueda'
WRI TE(9, *) ' Ancho(Canales:M ', N
WRI TE(9, *) 'Largo de la rueda (r)',Lml
VWRITE(9,*) 'Flujo', Fc
WRI TE(9, *) 'Desorden ', W
WRI TE(9, *) 'Energia Mn', Fnin
WRI TE (9,*) 'Energia Max', Fmax
WRI TE(9, *) 'Nunero de energias ', NF
WRI TE(9, *) ' Nunero de Pronedi os ', nPronedi os
WRI TE(9, *) 'Salida:'
WRI TE(9,*) '(Eferm +1/ M*0.5) <l>nedio <I>sung'

cl ose(9)

vx=1. D0
W=1/ N**0. 5

cl Me( 0. DO, 1. DO)

cRE=(1. D0, 0. DO)



Fmi n=Fni n- Wy

Frax=Fnax- Vy

¢ CALCULO DEL MODULO DE G PARA EL SI STEMA ORDENADO

ntimel=tinme()
W =w
W0
DO 1999 nEf =0, NF- 1
Ef =( nEf * ( Fmax- Fmi n) / NF) +Fni n

cG een=cG een*0
print *, ( (100*nEf)/NF), ' %', (tinme()-ntinel),' s

DO 1=1,N
CEH(1,1)=(0. DO, 0. DO)

DO J=I+1,N
cEH(1, J)=(0. Do, 0. DO)
cEH(J, 1) =(0. DO, 0. DO)
enddo

enddo

Oc*********************************************************

C-defino |l as autoenergias y | os hoping efectivos (prcedimento de deci mati on)
c

c inicializo variables del Ham |toniano efectivo
c SR=0, SL=0, Veff=Vx*rUNIT

do i=1,N

do j=1,N

¢SR(i ,j)=(0.do, 0. d0)
cSL(i,j)=(0.do, 0. do)
cVeff(i,j)=(0.do, 0. do)

enddo
cVeff(i,i)=Vx*cRE
end do
C  cccccccccccccccccamccancanananan
c com enza elimnacion de (Lm1) capas internas del sistem
if (Lnl.ge.1l) then
do it=1,Lnl !tona cada capa
cHOP=Vy
cHOPc=dconj g( cHOP)
do 1=1,N
cEH(I,1)=(Ef)*cRE
If(1.LT.N) then
do lu=l+1, N
CEH(1, 1 u)=-cHOP
CEH(1u, |')=-cHOPC
enddo !lu
endi f
enddo !
call ¢cSUM G, 1.d0,cEH -1.d0,cSR N
call cINV(G,N
c *xxxx gl =Sl +Vef f (1/ (E-Ei - SR)) Vef f x****
call cPROD(cSwap, 1.d0,cVeff,G,N)
call cTRAN(ct Veff,cVeff, N
call cPROD(cSR, 1.dO0, cSwap, ct Veff, N)
call cSUMcSL, 1.d0, cSL, 1.d0,cSR N
c ******SR=(V(i+1)**2)/(E—Ei-SR *hkkkkkKk
call cEQUAL(CcSR VWx**2,G, N
c *xxxxx\eff=Vef f*1/ (E-Ei - SR)*V(i +1) ¥*****
call cEQUAL(cVeff, Vx,cSwap, N
end do

end if !si el cuadro es 2x2 salta estas operaciones



c Defino | as autoenergias de |os al anbres externos (en | a base k)

do k=1, N
r Ene=0
do i1=1,N1
r Ene=r Ene+VWy*cdexp(cl Mr2*i 1* (k- 1) *r Pl / Np)
enddo
cSk(k)=cS( Ef-rEne , VWx )
enddo
c defino la matriz de |las autoenergias de |os alanbres en | a base de sitio
do 11=1,N
do 12=1,N
ct mp=(0. d0, 0. d0)
do k=1, N
ct mp=ct np+( 1. DO/ Np) *cdexp(cl M2* (1 1-1)*(k-1)*rPl/Np)*cSk(k)
1 *cdexp(-cl M2*(12-1)*(k-1)*rPl/Np)
end do!k
cSI(11,12)=ctnp
end do !I2
end do !I1

C Defino el Ham|ltoniano efectivo escrito en la base de la prineray
Cultim capa del sistena teniendo en cuenta |os al anbres

c Com enzo definiendo | as contribuci ones
C del sistenmm y |as decinaciones de | os al anbres
do i=1,N
do j=1,N
c Pone |l a contribucion de |os sitios elimnados
CEHeff(i,j)= -cSL(i,j) -cSl(i,j)

CEHef f (N#i , N#j ) =-cSR(i,j) -cSI(i,])
CEHef f (i, N#j )= -cVeff(i,j)
CEHeff (N+j ,i)= -dconjg(cVeff(i,j))
end do !j

c Aagrego | as energi as di agonal es no perturbadas de |a capa
cEHef f (i,i)=cEHeff(i,i)+(Ef)*cRE
CEHef f (N+i , Nt+i ) =cEHef f (N+i , N+i ) +( Ef ) *cRE

enddo !
do i=1,N1
c Agrego | os hopings en |a capa
do i2=i+1,N
CEHef f (i,i2)=cEHeff(i,i2)-W
CEHef f (i 2,i)=cEHeff(i2,i)-W
CEHef f (N+i , Nt+i 2) =cEHef f (N+i , N+i 2) - Wy
CEHef f (N+i 2, Nt+i ) =cEHef f (N+i 2, N+i ) - Wy
enddo
end do P

call cEQUAL(cGLR, 1. dO, cEHef f, N2)
call clNV(cGR N2)
¢ Transforno la funcion de Green a | a base k
do k1=1, N
do k2=1, N
ct=(0. Do, 0. D0)
¢2=(0. Do, 0. DO)

do 11=1,N
do 12=1,N
ct=ct +(1. DO/ Np) *cdexp(-cl M2*(11-1)*(k1-1)*rPlI/Np)*cGLR(I 1, N+l 2)
1 *cdexp(cl Mr2*(12-1)*(k2-1)*rPl/Np)
c2=c2+( 1. DO/ Np) *cdexp(-cl M2*(11-1)*(k1-1)*rPl/Np)*cGR(I1,12)
1 *cdexp(cl M2*(12-1)*(k2-1)*rPl/ Np)
end do
end do

cOL(k1, k2) =ct
c00( k1, k2)=c2
end do

enddo

c***Cal cul o del nodul o de |la funcion de Green para
c el sistema ordenado, Co

Do k1=1,N

rmodGo( nEf +1, k1) =cdabs(c®L( k1, k1))
i f (rnodGo(nEf+1, k1).eq.0) rnmodGo(nEf+1, k1) =10**( - 15)
end do !kl

1999 Conti nue



ntimel=time()

DO 1000 nEf=0, NF-1
Ef =( nEf * ( Fmax- Frmi n) / NF) +Fni n
cG een=cGeen*0
print *, ( (100*(Ef-Fmin))/(Fmax-Fmin)), ' %', (tinme()-ntinel),"' s
SEML=. 23821

do 9999 npronFl, nPromnedi os
DO 1=1,N
cEH(I,1)=(0. DO, 0. DO)

DO J=I+1,N
cEH(1, J)=(0. D0, 0. DO)
cEH(J, 1) =(0. DO, 0. DO)
enddo

enddo

(:k*********************************************************

Oc*********************************************************

C-defino | as autoenergias y | os hoping efectivos (prcedimento de deci mati on)
c

c inicializo variables del Ham |toniano efectivo
c SR=0, SL=0, Veff=Vx*rUNIT

do i=1,N

do j=1,N

¢SR(i ,j)=(0.do, 0. d0)
cSL(i,j)=(0.do, 0. do)
cVeff(i,j)=(0.do, 0. do)

enddo
cVeff(i,i)=Vx*cRE
end do
C m e e e e emmeeeaaa
@
c comi enza elimnacion de (Lm1) capas internas del sistema
if (Lnl.ge.l) then
do it=1, Lm
cHOP=Vy
cHOPc=dconj g( cHOP)
do 1=1,N
CEH(1, 1) =(Ef - W ( RANDU( SEML) - . 5) ) *CcRE
I1f(1.LT.N) then
do lu=l+1,N
cEH(I, I u)=-cHOP
cEH(1u, I')=-cHOPC
enddo
end if
enddo !
call ¢cSUM G, 1.d0,cEH -1.d0,cSR N
call cINV(G,N
c *xx%x G| =G| +Veff (1/ (E- Ei - SR)) Vef f *****
call cPROD(cSwap, 1.d0,cVeff,G,N)
call cTRAN(ctVeff,cVeff, N
call cPROD(cSR, 1.d0, cSwap, ctVeff, N)
call cSUMcSL, 1.d0, cSL, 1.d0,cSR N
C ******SR:(V(i+1)**2)/(E_Ei_SR)*******
call cEQUAL(CcSR Wx**2, G, N
c *xxxxx\ef f =Vef f *1/ (E-BEi - SR) * V(i +1) ¥*****

call cEQUAL(cVeff, Vx,cSwap, N



end do !it
end if !si el cuadro es 2x2 salta estas operaciones

c Defino | as autoenergias de |os al anbres externos (en | a base k)

do k=1, N
r Ene=0
do i1=1,N1
r Ene=r Ene+Vy*cdexp(cl M2*j 1* (k- 1) *r Pl / Np)
enddo
cSk(k)=cS( Ef-rEne , Wx )
enddo
c defino la matriz de |las autoenergias de |os alanbres en | a base de sitio
do 11=1,N
do 12=1,N
ct mp=( 0. dO, 0. d0)
do k=1, N
ct mp=ct np+( 1. DO/ Np) *cdexp(cl M2*(11-1)*(k-1)*rPl/Np)*cSk(k)
1 *cdexp(-cl M2*(12-1)*(k-1)*rPl/Np)
end do! k
cSI(11,12)=ctnp
end do !l2
end do !l1

C Defino el Hamltoniano efectivo escrito en la base de la prineray
Cultim capa del sistema teniendo en cuenta |os al anbres

c Com enzo definiendo | as contribuci ones
C del sistenm y |as decinaciones de | os al anbres

do i=1,N
do j=1,N
c Pone la contribucion de los sitios elimnm nados
CEHeff(i,j)= -cSL(i,j) -cSI(i,j)
CEHef f (N#i , Ntj ) =-cSR(i,j) -cSI(i,])
CEHef f (i, N#j )= -cVeff(i,j)
CEHeff (N+j,i)= -dconjg(cVeff(i,j)) !correct because eta=0 rea
end do !j
c Aagrego | as energi as di agonal es no perturbadas de |a capa

CEHef f (i,i)=CEHeff(i,i)+(Ef-W (RANDU SEM )-.5))*cRE
CEHef f ( N*i , N ) =CEHef f ( N#+i , N+ ) +( Ef - W ( RANDU( SEM ) - . 5) ) *cRE

enddo !
do i=1,N1
c Agrego | os hopings en |a capa
do i2=i+1,N
CEHef f (i,i2)=cEHeff(i,i2)-W
CEHef f (i 2,i)=cEHeff(i2,i)-W
CEHef f (N+i , Nt+i 2) =cEHef f (N+i , N+i 2) - Wy
CEHef f (N+i 2, Nt+i ) =cEHef f (N+i 2, N+i ) - Wy
enddo
end do P

call cEQUAL(cGLR, 1.dO, cEHef f, N2)

call clNV(cGER, N2)

c R R R R R R R R R R R R S R R R R R R R R R R R S R R R S R R R R R R R Rk kR R

¢ Transforno la funcion de Green a | a base k
do ki1=1, N
do k2=1, N
¢t =(0. DO, 0. DO)
¢2=(0. DO, 0. DO)

do 11=1,N

do 12=1,N
ct=ct +( 1. DO/ Np) *cdexp(-cl M2*(11-1)*(k1-1)*rPl/Np)*cGLR(I1, N+l 2)
1 *cdexp(cl M2*(12-1)*(k2-1)*rPl/ Np)

c2=c2+( 1. DO/ Np) * cdexp( - ¢l Mr2* (1 1- 1) * (k1- 1) *r Pl / Np) *cGLR(1 1, | 2)



1 *cdexp(cl M2*(12-1)*(k2-1)*rPl/ Np)
end do

end do

cOL(k1, k2) =ct

c00( k1, k2)=c2

end do

enddo

c***Cal culo de la funcion de Green del sistema

rgt =0. DO
rr=0.d0
Do k1=1,N
cGeen(kl)=cG een(kl)+(c@L(k1, k1))/ nPronedi os
end do !kl

9999 conti nue
C Este es el bucle de | os pronedios
c Cuando term no de pronediar, grabo para esa energia

r pronr0

ncanal es=0

do k1=1, N
rt enp=cdabs(cG een(kl))
if (rtenp.eq.0) then

rtemp=-1
el se
C Cal cul o del camino libre nmedio segun definicion de Abrikosov,
C si es menor a 1 se reenplaza por 1
rtemp=-1og(rtenp/rnodGo( nEf +1, k1) )/ Lml
endi f
if ((rtenp.le.0).or.(rtenp.gt.1)) t hen
rmodQ k1) =1
rt emp=501. dO
el se
rtemp=1/rtenp
endi f
if (rtenp.gt.500) then
rmodQ k1) =1
el se

rmodQ k1) =rtenp
r proner promtr modQ k1)
ncanal es=ncanal es+1

endi f
enddo
if (ncanal es.eq.0) then
rpronrl
rsuma=1
el se
C Se corrije el camino libre nmedio para |la cantidad
C de canal es abiertos a esa energia
rpron¥r pront (ncanal es+1)/ (2*ncanal es**2)
rsuma=r pr ontncanal es
endi f

open (11, FILE=trinm(dir)//trim(filenane)//'.dat"', STATUS=" UNKNONN
1 , PCSI TI ON=' APPEND )

c Salida: Energia de Ferm, |, M

WRI TE( 11, "' (41&22.15)") (Ef+W),rprom,rsuma

cl ose(11)
1000 CONTINUE ! va a buscar un nuevo paranetro

END
Crmmmmmm e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e
C----mm- - FUNCI ONES COVPLEMENTARI AS ~ -----i oo -
2

real *8 FUNCTI ON RANDU( DSEED)

real *8 DSEED

real *8 D2P31M D2P31

DATA D2P31M 2147483647. DO/, D2P31/2147483649. DO/
DSEED=DMOD( 16807. DO* DSEED, D2P31M)

RANDU=DSEEDY D2P31

RETURN

END

conpl ex*16 function cS(E, V)



11

12

13

14

16

18

21
22

23

24

real *8 E, rdisc,V

conpl ex*16 cRE, cIM

cRE=(1. DO, 0. DO)

¢l M=( 0. DO, 1. DO)

rdi sc=(E/ 2.)**2-\*2
if(rdisc.gt.0.) then

cS=( B/ 2.-(E/ dabs(E))*dsqrt(rdisc))*cRE
el se

cS=E/ 2. *cRE-cl Mrdsqrt (-rdi sc)
endi f

return

end

SUBROUTI NE | NV( A N)
PARANETER ( NVAX=50)
REAL*8 DUM BIG PlIVINV, A(N, N)

DI MENSI ON | Pl V( NMAX) , | NDXR( NVAX) , | NDXC( NVAX)

DO 11 J=1,N
I PIV(J)=0
CONTI NUE
DO 22 1=1,N
Bl G=0.
DO 13 J=1,N
I F(IPIV(J).NE. 1) THEN
DO 12 K=1, N
IF (I PIV(K). EQ 0) THEN
I'F (ABS(A(J, K)).GE. Bl G THEN
Bl GCABS( A(J, K))
I ROAEJ
| COL=K
ENDI F
ELSE I F (I PI'V(K).GT.1) THEN
PAUSE ' Si ngul ar matrix’
ENDI F
CONTI NUE
ENDI F
CONTI NUE
I PIV(ICAL) =I PIV(ICO) +1
I'F (I ROWNE. | COL) THEN
DO 14 L=1,N
DUMEA( | ROW L)
A(I ROW L) =A(1 COL, L)
A(l CAL, L) =DuM
CONTI NUE
ENDI F
I NDXR( |

I ROW
I NDXC( 1) =1 COL

):
):

IF (A(1COL, 1 COL). EQ0.) PAUSE 'Singular matrix."

Pl VI NV=1. / A(
Al COL, | OOL)
DO 16 L=1, N

A(1 COL, L) =A(1 COL, L) *PI VI NV
CONTI NUE
DO 21 LL=1, N

I F(LL. NE. | COL) THEN

DUMEA( LL, | COL)

oA, | coL)
1.

A(LL, I COL) =0.
DO 18 L=1,N
A(LL, L) =A(LL, L) - A(1 COL, L) * DUM
CONTI NUE
ENDI F
CONTI NUE
CONTI NUE

DO 24 L=N,1,-1
I F(I NDXR(L) . NE. | NDXC( L) ) THEN
DO 23 K=1, N
DUMEA( K, | NDXR( L))
A(K, | NDXR( L)) =A( K, | NDXC( L))
A(K, | NDXC( L) ) =DUM
CONTI NUE
ENDI F
CONTI NUE

RETURN
END
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subroutine cl NV(cA N)

PARAMETER ( NMAX=4000)

I MPLICI T COWLEX*16 (O)

implicit real *8 (a-b, d-h,o0-2)

DI MENSI ON cA(N, N), | PI V( NMAX) , | NDXR( NMAX) , | NDXC( NIVAX)
cRE=(1. dO, 0. d0)

DO 11 J=1,N
I PIV(J)=0
CONTI NUE
DO 22 1=1,N
Bl G=0. dO
DO 13 J=1,N
I F(IPIV(J).NE. 1) THEN
DO 12 K=1, N
I'F (I PIV(K). EQ 0) THEN
I'F (cdABS(cA(J, K)). GE. Bl G THEN
Bl G=cdABS(cA(J, K))
I ROAEJ
| COL=K
ENDI F
ELSE | F (I PIV(K).GT.1) THEN
PAUSE ' Si ngul ar matrix’
ENDI F
CONTI NUE
ENDI F
CONTI NUE
IPIV(ICAL) =I PIV(ICO) +1
I'F (I ROWNE. | COL) THEN
DO 14 L=1,N
cDUMECA( 1 ROW L)
CA(I ROW L) =cA(l CO., L)
cA(I CAL, L) =cDuM

CONTI NUE
ENDI F

I NDXR( | ) =I ROW

I NDXC( 1 ) =I CoL

I F (cdabs(cA(ICOL,ICOL)).It.1.d-107) PAUSE ' Singular matrix."'
cPI VI NV=cRE/ cA(1 CCL, | COL)
cA(lI CO., | CAL) =cRE
DO 16 L=1,N
cA(I COL, L) =cA(l CQL, L) *cPI VI NV
CONTI NUE
DO 21 LL=1,N
I F(LL. NE. | COL) THEN
cDUMECA(LL, | COL)
CA(LL, I COL) =0. *cRE
DO 18 L=1, N
CA(LL, L) =cA(LL, L)-cA(l CCL, L) *cDUM
CONTI NUE

ENDI F
CONTI NUE
CONTI NUE
DO 24 L=N, 1,-1
I F(1 NDXR(L) . NE. | NDXC( L) ) THEN
DO 23 K=1,N
cDUMECA( K, | NDXR( L))
cA(K, I NDXR( L) ) =cA(K, | NDXC(L) )
cA(K, | NDXC( L) ) =cDUM
CONTI NUE
ENDI F
CONTI NUE
RETURN
END

AR R R R LR R R R R R R R

subrouti ne cPROD(cD, r1, cA cB, n)
product of two square natrices
D=rl* A* B
conpl ex*16 cA(n, n), cB(n,n), cD(n,n)
real *8 r1
do 3i=1,n
do 2 j=1,n
cD(i,j)=(0.do, 0.d0)
do 1 k=1,n
cD(i,j)=cD(i,j)+r1*cA(i, k)*cB(k,]j)



N =

conti nue
conti nue
return
end

subroutine cSUM D, al, A a2, B, n)
eval uates the sumof two matrices
al*A + a2* B= D
conpl ex*16 A(n,n),B(n,n), D(n,n)
real *8 al, a2
do 2i=1,n

do 1l j=1,n

D(i,j)=al*A(i,j)+a2*B(i,j)

conti nue
return
end

subroutine cTRAN(ctV, cV, N)
eval uates the transpose conjugate
conpl ex*16 ctV(N, N), cV(N, N)
do i=1,N
do j=1,N
ctV(i,j)=dconjg(cV(j,i))
end do
enddo
return
end

subroutine cEQUAL(cD, r1,cA n)
eval uates cD= r1* cA
conpl ex*16 cA(n,n),cD(n,n)
real*8 rl
do 2 i=1,n
do 1l j=1,n
cD(i,j)=r1* cA(i,j)
continue
return
end



! Apéndice al capitulo 4
! Programa para cal cular | a evol ucion sobre un sistena de dos sitios con cada uno de ellos

acopl ado a una cadena, tomando conp estado inicial una superposicion de estados

|

!

! Vp
! 0---0
1 Vs| | Vs
! 0 O
'V |V

! 0 O
'V |V

|

program decoherenci a

use nsflib
use nsi nsl
use portlib

inmplicit none

lvari abl es para bucles y cuentas internedi as
logical salir

I pongo | as vari abl es internas

integer n,n2, tinel, tine2,p ,k

integer, paranmeter :: steps=2000

'l ogi cal checked

real (8) t, Pi,rtenp

real (8),allocatable :: P11(:),rtienpo(:), Poo(:)
conpl ex(8) conp

character(60) nensaje, ctenp

real (8) , paraneter :: hbarra=6.59
lhbarra tiene E-16
conpl ex(8), paraneter :: | = (0,1) !unidad imginaria

character(60) archivodatos ,dir

I'Nunero total de sitios, Sitios en cada cadena

integer Ntotal, Nmtad

! Energia de cada sitio, Hoping superficial, Hoping en |as cadenas
! Hoping entre los prineros sitios

real (8) Eo, Vs,Vc,V

real (8) tienpo, tienpoini

real (4) azar

data Ntotal /200/ , Nmtad /500/

data Eo /0.0/, Vc /0.5/, Vs [/0.5/ , V /1]
data tienpo /200/, tienpoini /0.0/

data dir /'c:\datos\'/

I Estos son para H

conpl ex(8),allocatable :: autoval s(:)

real (8),allocatable :: H(:,:)

conpl ex(8),allocatable :: ket(:),vector(:),bra(:)
conpl ex(8),allocatable :: invbase(:,:)

salir = .true.

dir = adjustl (dir)
Pi =4*at an(1. 0)

principalout: do while (salir)

wite(6,*) 'Ingrese nonbre del archivo de salida:’

read (5,*) archivodatos

if (archivodatos.eq.'0') then !ne fijo si N=0, si es asi pongo salir a .f. y hago un cycle
salir = .fal se.
cycle

endi f

wite(6,*) 'Ingrese largo de |a cadena'

read (5,*) Nnmitad

Nt ot al =Nni t ad* 2

wite(6,*) 'Ingrese tienpo inicial'

read (5,*) tienpoini

wite(6,*) 'Ingrese tienmpo final'

read (5,*) tienpo

wite(6,*) 'Ingrese hoping Vc'

read (5,*) Vc

wite(6,*) 'Ingrese hoping superficial Vs'
read (5,*) Vs



wite(6,*) 'Ingrese energia de |as cadenas
read (5,*) Eo

wite(6,*) 'Calculando...

I Estos son para H
al | ocate (autoval s(Ntotal))
allocate (H(Ntotal,Notal))
al l ocate (ket(Ntotal),vector(Ntotal))
al | ocate (invbase(Ntotal,Notal))
al l ocate (rtienpo(steps+l), P11(steps+l), Poo(steps+l))
al l ocate (bra(Ntotal))
! call calculos(.true.)
print *, 'Menoria asignada, diagonalizando

do n=0, st eps
rtiempo(n+l) = ((n*(tienpo-tienpoini))/steps + tienpoini)
enddo

tinmel = time()

! Inicializo todas |las matrices y vectores a cero
H=HO0
P11= P11*0

! Ileno el Ham Itoniano de val ores

do n=1, Nmitad-1
H(n+1+Nmi t ad, n+Nmi t ad) =Vc
H(n+Nmi t ad, n+1+Nmi t ad) =Vc
H(n+1, n) =Vc
H(n, n+1) =Vc

enddo

H(1, 2)=Vs

H(2, 1) =Vs

H(1+Nmi t ad, 2+Nm t ad) =Vs

H(2+Nmi t ad, 1+Nm t ad) =Vs

! cal cul o autovectoresy autoval ores
call devcrg (MNtotal, H Ntotal, autovals, invbase, Ntotal)

print *, 'Diagonalizacion term nada

open (4, FILE = trim(dir)//trinm(archivodatos)//'.avals', ACTI ON=' WRI TE'
do n=1, Ntota

wite (4,*) n,' ',dreal (autoval s(n)), dreal (i nvbase(1,n))**2

enddo

cl ose(4)

!
I COM ENZA EL CALCULO DE LA EVOLUCI ON
I PARA EL ESTADO | NI Cl AL

ket =ket *0
don=1 Nota
ket (n) = invbase(1,n) + invbase(1+Nmitad,n)
enddo

ket =ket/2**.5
print *, "Miltiplicacion term nada - Com enza evol uci on
principal: do n = 0, steps

I Pongo el tienpo en dinmensiones de h/V
t = rtienpo(n+l)

I Hago | a evol ucion en |v>
interno: do n2 =1, Ntota
vector(n2) = ket(n2) * cdexp(-I* t * autoval s(n2))
enddo interno
'multiplico sun(i) <bra(i)|vector>
conp = dot_product (ket, vector)
Poo(n+1) = conmp * dconjg (comp)

do n2 = 1,Nmitad !Indice de sitio, solo sunp sobre |la cadena izq

do k=1, Ntota
bra(k) =i nvbase(n2, k)
enddo
conp = dot_product (bra, vector)
P11(n+1) = conp * dconjg (conp)+ Pl1l(n+1)
enddo

STATUS = ' UNKNOWN )



end do principal

! TERM NA LA EVOLUCI ON
!

open (4, FILE = trinm(dir)//trinm(archivodatos)//'.dat', ACTI ON=' VRl TE',

do n=0, steps

! salida: Tienpo,
wite (4,%)

enddo

cl ose (4)

Aut ocorrel acion al estado inicial,
rti enpo(n+l), Poo(n+l), P11( n+1)

I Estos son para H

deal | ocate (autovals)

deal | ocate (H)

deal | ocate (ket, vector)

deal | ocate (invbase)

deal | ocate (rtienpo, P11, Poo)
deal | ocate (bra)

open (4, FILE = trinm(dir)//trinm(archivodatos)//'.log',ACTI ON="' VRl TE',

wite (4,*) 'Dos sitios con cada uno acopl ado a cadena,
puntas de cadena’
wite (4,*) 'Formato'
wite (4,*%) 't Poo(t) P11(t) '
wite (4,*) 'Largo de |la cadena ', Nmitad
wite (4,*) 'Hoping Vc ', Ve
wite (4,*) 'Hoping V entre sitio .,V
wite (4,*) 'Hoping Vs entre sitio : ', Vs
wite (4,*) 'Energia Eo ', Eo
wite (4,*) 'Tienpo inicial : ', tienpoini
wite (4,*) 'Tienmpo final ', tienpo
wite (4,*) 'Pasos . ', steps
wite (4,*) ' Vp '
wite (4,*) ' 0---0
wite (4,%) Vs| | Vs
wite (4,*) ' 0 O '
wite (4,*) ' V| Y '
wite (4,%) 0 0 '
wite (4,*) ' V| |V
call time(nensaje)
call date(ctemp)
wite (4,*) 'Fecha y Hora ', trin(ctenp),’
cl ose (4)
print *, 'Evolucion term nada'
tinme2 = time()
tinmel = time2 - timel
print *, 'Tienpo total [s]' ,tinel
enddo princi pal out

end program cadenas

Decoher enci a

estado inicial

',trimmensaje)

STATUS = ' UNKNOWN )

STATUS = ' UNKNOWN )

conmo suma de | os dos



Apéndi ce al capitulo 4

Programa para cal cul ar 1 a evol ucion sobre un sistema de dos sitios con uno de ellos

acopl ado a una cadena

Vp
0---0
| Vs
0---0
|V
0---0
|V

program decoher enci a

use nsflib
use nsi e
use portlib

implicit none

lvari abl es para bucles y cuentas internedi as

| ogi cal

salir

I pongo | as vari abl es internas

integer n,n2, tinmel, time2,p ,k

i nteger, paraneter st eps=2000

Il ogi cal checked

real (8) t, Pi,rtenp

real (8),allocatable :: P11(:),rtienpo(:), Poo(:)

conpl ex(8) conp
character (60) nensaj e, ctenp

real (8) ,

par anmet er

lhbarra tiene E-16

conpl ex(8),

par amet er

hbarra=6. 59

=(0,1)

character(60) archivodatos ,dir

I'Nurrero total
integer Ntotal,

de sitios,
Nmi t ad
Energi a de cada sitio,

Hopi ng superfici al

Sitios en cada cadena

Hoping entre los prinmeros sitios

real (8) Eo, Vs,Vc,V

real (8) tienpo, tienpoin

real (4) azar

data Ntotal /200/ , Nmtad /500/

data Eo /0.0/, Vc /0.5/, Vs /0.5/ , V /1]
data tienpo /200/, tienpoini /0.0/

data dir /'c:\datos\'/

I Estos son para H
conpl ex(8), al l ocatabl e :

real (8),allocatable :: H(:

conpl ex(8), al l ocatabl e :
conpl ex(8), al l ocatabl e :

salir =
dir =

.true.
adj ustl (dir)

Pi =4*at an( 1. 0)

princi pal out

wite(6,*)

aut oval s(:)
1)

ket (:),vector(:),bra(:)
i nvbase(:,:)

do while (salir)
"I ngrese nonbre de

read (5,*) archivodatos
if (archivodatos.eq.'0') then Ine fijo s

salir =

cycle
endi f
wite(6,*)

read (5,*) Nnmitad
Nt ot al =Nmi t ad* 2

wite(6,*)
read (5,%*)
wite(6,*)
read (5,%*)
wite(6,*)
read (5,%*)
wite(6,*)
read (5,%*)
wite(6,*)

tienmpo
Vp

Vs

"I ngrese hoping superficia

.fal se.

"Ingrese largo de |a cadena

"Ingrese tienpo inicial
tienmpoin
"Ingrese tienmpo final

"I ngrese hoping Vp

Vs

luni dad i magi nari a

N=0,

'Ingrese energia de | as cadenas

archivo de salida:

s

es asi

Hopi ng en | as cadenas

pongo salir a

f.

y hago un cycle



read (5,*) Eo

wite(6,*) 'Calculando...'

I Estos son para H
al | ocate (autoval s(Ntotal))
al locate (H(Ntotal,Notal))
al l ocate (ket(Ntotal),vector(Ntotal))
al | ocate (invbase(Ntotal,Notal))
al | ocate (rtienpo(steps+l), P1l1(steps+l), Poo(steps+l))
al l ocate (bra(Notal))
! call calculos(.true.)
print *, 'Menoria asignada, diagonalizando

do n=0, steps
rtiempo(n+l) = ((n*(tienpo-tienpoini))/steps + tienpoini)
enddo

tinmel = time()

! Inicializo todas las matrices y vectores a cero
H = HO0
P11= P11*0

! Ileno el Ham Itoniano de val ores
do n=1, Nmtad
H(n, n+Nmi t ad) =V
H(n+Nmi t ad, n) =V
H(n+1, n) =Vc
H(n, n+1) =Vc
enddo
H(Nmi t ad+1, Nmi t ad) =0
H(Nm t ad, Nm t ad+1) =0
H(1, 2)=Vs
H(2, 1) =Vs

I cal cul o autovectoresy autoval ores
call devcrg (Ntotal, H Ntotal, autovals, invbase, Ntotal)

print *, 'Diagonalizacion term nada

open (4, FILE = trim(dir)//trinm(archivodatos)//'.avals', ACTION=' WRI TE', STATUS = ' UNKNOMWN )
do n=1, Ntota

wite (4,*) n,' ',dreal (autoval s(n)), dreal (i nvbase(1,n))**2

enddo

cl ose(4)

!
I COM ENZA EL CALCULO DE LA EVOLUCI ON
! PARA EL ESTADO | NI CI AL

ket =ket *0
don =1 Nota
ket (n) = invbase(1,n)
enddo

print *, "Miltiplicacion term nada - Com enza evol uci on
principal: do n = 0, steps

' Pongo el tienpo en dinmensiones de h/V
t = rtienpo(n+l)

I'Hago | a evolucion en |v>
interno: do n2 =1, Ntota
vector(n2) = ket(n2) * cdexp(-1* t * autoval s(n2))
enddo interno
'nmultiplico sun(i) <bra(i)|vector>
conp = dot_product (ket, vector)
Poo(n+1) = comp * dconjg (comp)

do n2 = 1,Nmitad !Indice de sitio, solo sunp sobre |la cadena izq
do k=1, Ntota
bra(k) =i nvbase(n2, k)
enddo
conp = dot_product (bra, vector)
P11(n+1) = conp * dconjg (conp)+ P11(n+l)
enddo

end do principa



! TERM NA LA EVOLUCI ON
!

open (4, FILE = trim(dir)//trin(archivodatos)//'.dat', ACTION="WRI TE', STATUS = ' UNKNOW )
do n=0, steps
! salida: Tienpo, Autocorrelacion al estado inicial, Decoherencia
wite (4,*) rtienmpo(n+l), Poo(n+1), P11(n+1)
enddo
cl ose (4)

I Estos son para H
deal | ocate (autovals)
deal | ocate (H)

deal | ocate (ket, vector)
deal | ocate (invbase)
deal | ocate (rtienpo, P11, Poo)
deal | ocate (bra)

open (4, FILE = trim(dir)//trin(archivodatos)//'.log",ACTI ON="WRI TE', STATUS = ' UNKNO/W )
wite (4,*) 'Dos sitios con cada uno acopl ado a cadena, traza sobre cadena con estado inicial

conpl ej o
wite (4,*) 'Formato
wite (4,*) 't Poo(t) P11(t)
wite (4,*) 'Largo de |a cadena ', Nnmitad
wite (4,*) 'Hoping Vc o', Ve
wite (4,*) 'Hoping V entre sitio Y/
wite (4,*) 'Hoping Vs entre sitio , Vs
wite (4,*) 'Energia Eo ', Eo
wite (4,*) 'Tienpo inicial : ', tienpoin
wite (4,*) 'Tienpo final ', tienpo
wite (4,*) 'Pasos . ', steps
call time(nmensaje)
call date(ctemp)
wite (4,*) 'Fecha y Hora ', trin(ctenp),' ',trimnensaje)

cl ose (4)

print *, 'Evol ucion term nada

tinme2 tinme()
tinel = tinme2 - tinmel

print *, 'Tienmpo total [s]' ,tinel

enddo princi pal out

end program cadenas



Apéndi ce al capitulo 4

Calculo de la transm sion efectiva de una nuestra nmedi ante el

cal cul o de | os potenciales quinmcos de | os alanbres inelasticos

I MPLICI T COVPLEX*16 (C)
IMPLICIT REAL*8 (A-B,D-H O 2)

DI MENSI ON CG( 402, 402) , CSR(402) , CSL( 402) , TT(402, 402), El (402)
OPEN( 10, NAME=" TEFANT. DAT' , TYPE=' NEW )

WRI TE (6,*) 'ENERG A DE FERM EFI I NI Cl AL’
READ (5, *) EFI

VR TE (6, *) ' ENERGIA DE FERM EFF FI NAL'
READ (5, *) EFF

WRI TE (6,*) 'ENERG A DE FERM PASO EFP
READ (5, *) EFP

VR TE (6, *) ' PARAMETRO DE DESCRDEN W
READ (5,*) W

WRI TE (6,*) ' NUMERO DE Sl TI OS DESORDENADCS <=400'
READ (5,*) M

VR TE (6, *) ' PARAMETRO | NELASTI CO VI NE
READ (5,*) VINE

CR=( 1. D+00, 0. D+00)
Cl =( 0. D+00, 1. D+00)
CO=( 0. D+00, 0. D+00)

V=-1. D+00
CSI =-C *VI NE
RVI =2. *VI NE

DO 1000 EF=EFI, EFF, EFP

RVK=DABS( 2. * DSI N( DACCS( EF/ 2.)))
CS=EF/ 2. * CR- Cl * DSQRT( 1- ( EF/ 2. ) **2)

|1 S1=32486
|1 S2=75939

El (1) =0. D+00

El (M-2) =0. D+00

DO =2, Mrl

El (1) =(RAN(I S1, | S2) - 0. 5) *W
END DO

CSR( M2) =CS
CSR( Mr1) =CS
CSL( 1) =CS
CSL(2) =CS

DO =M 1,
CSR(1) =1.
END DO

-1
/ ((EF-El (1+1))*CR CSR(I +1) - CSI )

DO | =3, M2
CSL(1)=1./((EF-EI(1-1))*CR CSL(I-1)-CSl)
END DO

OG( 1, 1) =1. / (EF* CR- CSR( 1) - CS)
OG( M+2, Mr2) =1. / ( EF* CR- CSL( M+2) - CS)

DO 1 =2, Ml
OG(1,1)=1./((EF-EI(1))*CR CSR(1)-CSL(1)-CSl)
END DO

2, M2
1,1-1

DO |
DO J



1000

OG(J, 1)=CE(J, 1-1)*CSR(I - 1)
END DO
END DO

TT(1, 1) =( CDABS(Cl *RVK*CG( 1, 1)-1.)) **2
TT(1, Mr2) =( CDABS( CF( 1, M2) ) ) ** 2% RVK* * 2
TT( M2, M+2) =( CDABS( Cl * RVK* CG( MF2, M+2) - 1) ) **2

DO | =2, Mrl

TT(1,1)=(CDABS(CG(1, 1)))**2*RVK* RVI
TT(1, 1) =(CDABS(Cl *RVI *CG(1,1)-1.))**2
TT(1, Mr2) =( CDABS( C&( | , Mr2) ) ) ** 2* RVK* RVI
END DO

M1
BS(CG(1,J)))**2*RVI **2
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END DO
END DO

TEF=(1.-TT(1, 1))
WRI TE( 10, *) EF, TEF
CONTI NUE

CLOSE( 10)
STOP
END



C Apéndice al Capitulo 4
C Programa para cal cular | a conductivi dad

C aplicando cadenas finitas en cada sitio de la nuestra

pr ogr am CONBAR

c kkkkkkkkkhkkkkkkkkkkkkkkkkk

C Ef = Energia de Ferm investigada
C N = Numero de canal es (sitios por capa)
C VX = Hoping entre capas
C VW = Hoping en |a capa
p p
C cSL , cSR matrices conplejas con |las renornalizaci ones
C de | os al anbres
C E Hef = Energia de Ferm nmenos el Hamiltoniano Efectivo
C gi = Local i zador de capa renornalizado
Cc cGR = Matriz de la Funcion de Geen fina
C T(j,i) = Transmitancia entre canales i y j
c totl = Corriente total
C********************************************************************

IMPLICIT REAL*8 (E, F, OY)
I MPLI O T COVPLEX*16 (A-d, G H)
IMPLICI T | NTEGER (I-N)

PARAMETER (r Pl =3. 1415926535897932D0)

PARAMETER ( N=1) ! Eso cal cula para solo dos sitios
par anet er ( N2=N*2)

character(60) filename, dir

DI MENSION cSR(N, N), cSL(N,N), G (N, N), cSwap(N, N)
1 ,cVeff (N, N, ctVeff (N, N), rS(4)
2 , cEHeff (N2, N2),cGLR(N2, N2), cSI (N, N)
3 ,cEH(N,N), cQOL(N, N, cSk(N,rg(N

doubl e preci si on RANDU
conpl ex*16 cS

dir='"c:\datos\

wite(6,*) 'Ingrese nonmbre del archivo de salida:’
read (5,*) filenane
c Energia de Fermi naxima y minina, cantidad de pasos, desorden
c largo de |la nuestra, acople a |las cadenas, acople a |los alanbres, largo de | as cadenas
WRI TE(6, *)' min max Ef?, NEnergias , DESORDEN?, larg? rVs? rvt? Lc?
READ( 5, *) Emi n, Emax, NE, W Lml, rVs, rVt, |argoc
Fc=0
Ei nc=( Emax- Emi n)/ NE
L=Lnl+1
Np=N+1

Vx=-1. D0

DO 1000 Ef =Emi n, Enax, Einc
SEML=. 23821

DO 1=1,N
CEH(1,1)=(0. DO, 0. DO)

DO J=I+1,N
cEH(1, J)=(0. DO, 0. DO)
cEH(J, 1) =(0. DO, 0. DO)
enddo

enddo

c Cal culo I a correccion debida a | as cadenas



do i=1,4
rS(i) =1/ Ef
enddo

do i=1,largoc
rS(1)=1/(Ef-rs(1))
rS(2)=1/ (Ef-rs(2))
enddo
c Hago | as cadenas de diferente largo
rS(2)=1/ (Ef-rs(2))

(:k*********************************************************

C-defino |las autoenergias y |os hoping efectivos (prcedimento de deci mation)
c

c inicializo variables del Ham |toniano efectivo
c SR=0, SL=0, Veff=Vx*rUNIT

do i=1,N

do j=1,N

cSR(i,j)=(0.do, 0.d0)
cSL(i,]j)=(0.do,0.d0)
cVeff(i,j)=(0.do,0.d0)
enddo
cVeff(i,i)=Vx*cRE
end do

c com enza elimnacion de (Lm1l) capas internas del sistema
do it=1,Lm

cHOP=W*cdexp( 2.D0*cl MrPl*Fc*it)
cHOPc=dconj g( cHOP)

do 1=1,N

lu=l-1

CEH(I, 1) =(Ef - W ( RANDU( SEML) - . 5) ) *cRE
I1f(l1.GI.1) then

CEH(1, 1 u)=-cHOP

CEH(1u, |)=-cHOPC

end if

enddo !

call ¢cSUM G, 1.d0,cEH -1.d0,cSR N
call cINV(G,N

c *xkkxSL=SL+Vef f (1/ (E-Ei - SR)) Vef f x****
call cPROD(cSwap, 1.d0,cVeff,G,N)
call cTRAN(ct Veff,cVeff, N
call cPROD(cSR, 1.dO0, cSwap, cVeff,N) ISR tenp. variable
call cSUMcSL, 1.d0, cSL, 1.d0, cSR N

c ******SR:(V(i+1)**2)/(E_Ei_SR)*******
call cEQUAL(CcSR VWx**2,G, N

c rxxkxx\ef f =Vef f *V(i +1)/ (E-Ei - SR) ******
call cEQUAL(cVeff, Vx,cSwap, N

end do !it

c Defino | as autoenergias de |os al anbres externos (en | a base k)

do k=1, N
cSk(k)=(rVvt/Vx)**2*cS( Ef-2.D0*Vy*dcos(k*rPI/Np) , Vx )
end do
c defino la matriz de |as autoenergias de |os alanbres en | a base de sitio
do 11=1,N
do 12=11,N
ct mp=( 0. dO, 0. d0)
do k=1, N
ct mp=ct np+( 2. DO/ Np) *dsi n(1 1*k*r Pl / Np) *dsi n(1 2*k*r Pl / Np) *cSk( k)
end do!k

cSI(11,12)=ctnp
cSI(12,11)=cSI(11,12)
end do !'12
end do !I1

C Defino el Hamiltoniano efectivo escrito en |la base de la prineray
Cultim capa del sistena teniendo en cuenta |os al anbres



c Comi enzo definiendo |as contribuciones
C del sistenmm y |as decinaciones de | os al anbres
do i=1,N
do j=1,N
cEHeff (i,j)= -cSL(i,j)-cSI(i,j)
cEHef f (N#+i , N#j ) =-cSR(i,j)-cSI(i,j)
cEHeff (i, N+j)= -cVeff(i,j)
cEHeff (j +N,i)= -dconjg(cVeff(i,j)) !cEHeff(i,j+N)! right because rea
end do !j
c Agrego | as energi as di agonal es no perturbadas de |a capa
c Con estas sunmp | a accion de | as cadenas | aterales
CEHef f (i,i)=cEHeff(i,i)+(Ef-W(RANDU(SEM)-.5))*cRE
1-(rVs/ Vx)**2*rS(1)
CEHef f ( N+i , N#i ) =cEHef f (Nt , N+i ) +( Ef - W ( RANDU( SEM ) - . 5) ) *cRE
1-(rVs/ Vx)**2*r S(2)
end do ! i
c Agrego | os hopings en |a capa
do i=1,N1

CEHef f (i, i +1) =cEHef f (i, i+1)-Vy
CEHef f (i +1,i)=cEHeff (i +1,i)-W
CEHef f (N*i , N#i +1) =cEHef f ( N#i , N+i +1)

* - VW*cdexp(-2. DO*cl MrPl*Fc*L)
cEHef f (N+i +1, N+i ) =cEHef f ( N+i +1, N+i )
* -W*cdexp( 2.DO*cl MrPl*Fc*L)
end do

call cEQUAL(cGLR, 1.dO, cEHef f, N2)

call cl NV(cGR N2)

(o] R R Sk R Sk Sk R Sk S S kR Sk kS kS S kS Sk S Sk Sk kR S Sk Sk kS kS

c transforno la funcion de Geen a |la base k
do k1=1,N
do k2=1,N
ct =(0. DO, 0. DO)
do 11=1,N
do 12=1,N
ct=ct+(2. D0/ Np) *dsi n(I 1*k1*r Pl / Np) *cGLR(I 1, N+l 2) *
* dsin(12*k2*r Pl / Np)
end do
end do
cOL(k1, k2) =ct
end do
enddo

c***Cal cul o de | a conductancia

rgt=0. DO
Do k1=1,N
rg(kl)=0.do
do k2=1, N
rg(kl)=rg(ki1)+
1 4.D0*di mag(cSk(kl))*cdabs(c®L(k1, k2))**2*di mag(cSk(k2))
end do !k2
rgt=rgt+rg(kl)
end do !kl

open (11, FILE=trin(dir)//trin(filenane)//'.dat', STATUS='" UNKNOMN
1 , PCSI TI ON=' APPEND )

c Sal ida: Energia, conductancia tota
I F(N. GE. 1) WRITE(11,*) Ef, rgt
cl ose(11)

1000 CONTINUE ! va a buscar un nuevo paranetro
END



11

12

13

14

16

18

21
22

DOUBLE PRECI SI ON FUNCTI ON RANDU( DSEED)

DOUBLE PRECI SI ON DSEED

DOUBLE PRECI SI ON D2P31M D2P31

DATA D2P31M 2147483647. DO/, D2P31/ 2147483649. DO/
DSEED=DMOD( 16807. DO* DSEED, D2P31M

RANDU=DSEED/ D2P31

RETURN

END

conpl ex*16 function cS(E, V)
real *8 E, rdisc,V

conpl ex*16 cRE, cIM

cRE=(1. DO, 0. DO)

cl M=(0. DO, 1. DO)

rdi sc=(E/ 2.)**2-\*2
if(rdisc.gt.0.) then

cS=( E/2.-(E/dabs(E))*dsqgrt(rdisc))*cRE
el se

cS=F/ 2. *cRE-cl Mrdsqrt (-rdisc)
endi f

return

end

subroutine cl NV(cA N)

PARAMETER ( NMAX=500)

I MPLICI T COWLEX*16 (O)

implicit real *8(a-b,d-h,o-2)

DI MENSI ON cA(N, N), | PI V( NMAX) , | NDXR( NMAX) , | NDXC( NIVAX)
cRE=(1.,0.)

DO 11 J=1,N
I Pl V(J)=0
CONTI NUE
DO 22 1=1,N
Bl G=0.
DO 13 J=1,N
I F(1 PI'V(J).NE. 1) THEN
DO 12 K=1, N
IF (1PIV(K).EQ0) THEN
I F (cdABS(cA(J, K)). GE. Bl G THEN
Bl G=cdABS( cA(J, K))
| ROAEJ
| COL=K
ENDI F
ELSE | F (I PIV(K).GT.1) THEN
PAUSE ' Si ngul ar matrix'
ENDI F
CONTI NUE
ENDI F
CONTI NUE
I PIV(ICQOL) =I PIV(ICO)+1
I'F (I ROWNE. | COL) THEN
DO 14 L=1,N
cDUMECA( 1 ROW L)
cA(I ROW L) =cA(I CO., L)
cA(1 COL, L) =cDUM

CONTI NUE
ENDI F

I NDXR( | ) =I ROW

I NDXC( 1 ) =I COL

I F (cdabs(cA(ICOL,ICOL)).It.1.d-107) PAUSE ' Singular matrix."'
cPI VI NV=cRE/ cA(l CCL, | COL)
cA(lI CA., | COL) =cRE
DO 16 L=1,N
cA(I COL, L) =cA(I CQL, L) *cPI VI NV
CONTI NUE
DO 21 LL=1,N
I F(LL. NE. | COL) THEN
cDUMECA(LL, | COL)
CA(LL, I COL) =0. *cRE
DO 18 L=1,N
CA(LL, L) =cA(LL, L)-cA(l CCL, L) *cDUM
CONTI NUE

ENDI F
CONTI NUE

CONTI NUE

DO 24 L=N, 1,-1
I F(1 NDXR(L) . NE. | NDXC( L) ) THEN



DO 23 K=1,N
cDUMECA( K, | NDXR(L) )
cA(K, | NDXR( L) ) =cA( K, | NDXC(L))
cA(K, | NDXC( L) ) =cDUM

23 CONTI NUE
ENDI F
24 CONTI NUE
RETURN
END

C*****************************************************************

subrouti ne cPROD(cD, r1, cA cB,n)
C product of two square matrices
C D=ri1* A* B
conpl ex*16 cA(n, n),cB(n,n), cD(n,n)
real*8 rl
do 3i=1,n
do 2 j=1,n
cD(i,j)=(0.do, 0.d0)
do 1 k=1, n
cD(i,j)=cD(i,j)+r1*cA(i, k)*cB(k,]j)
conti nue
conti nue
return
end

WN -

subroutine cSUM D, al, A a2, B, n)
C eval uates the sumof two matrices
C al*A + a2* B= D
conpl ex*16 A(n,n),B(n,n), D(n,n)
real *8 al, a2
do 2 i=1,n
do 1l j=1,n
D(i,j)=al*A(i,j)+a2*B(i,])

2 conti nue

return

end

[N

subrouti ne cEQUAL(cD, rl1,cAn)
c eval uates cD= r1* cA
conpl ex*16 cA(n,n),cD(n,n)
real*8 rl
do 2 i=1,n
do 1l j=1,n
1 cD(i,j)=r1* cA(i,j)
2 conti nue
return
end

subroutine cTRAN(ctV, cV, N)
c eval uates the transpose conjugate
conmpl ex*16 ctV(N, N), cV(N, N)
do i=1,N
do j=1,N
ctV(i,j)=dconjg(cV(j,i))
end do
enddo
return
end



