Rownanie Schroedingera zalezne od czasu
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Operator Hamiltona w najprostszej wersiji: HU = _Q_V |/ V(r)\lj
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n(r,t) = |U(r, t)‘Q Gestos¢ prawdopodobienstwa znalezienia

czastki w chwili t i w punkcie r
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BTW: rozwigzanie réwnania dyfuzji
dla warunku poczatkowego u(x,t)=0 (x)
rozwigzanie mozna interpretowac, jako gestos¢ prawdopodobienistwa
znalezienia w chwili t i w punkcie x czgstki, ktéra w chwili t=0 byta
w poczatku uktadu wspodtrzednych



Réwnanie Schroedingera zalezne od czasu
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Rownanie Schroedingera zalezne od czasu

a‘l’ H . . . . . . .
. . jest liniowy, rozwigzanie mozna wiec H S o
ih ot = HWV wskazac jako superpozycje standw wtasnych Cbn nqb”

V(z,t) = Z Cnn(x)exp(—iE,t/h) ¢, nie zalezy od czasu
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T=-it

ov  h® 9*V(x)
h— = — Vi)V (x
' or 2m  Ox? ()W (z)

Sktadowe gasng tym szybciej im wyzsza

\IJ(ZC, T) — Z Cn Cbn (:17) eXp(—EnT/h) jest ich energia, najwolniej gasnie sktadowa E,

o¥  h? 0°V(x)
— = — (V(z) — Er) ¥(x
h@’r 2m  Ox? (V(z) r)¥(z)

Sktadowe gasna tym szybciej im wyzsza
jest ich energia, o losie symulacji decyduje ustawienie

punktu odniesienia wzgledem energii stanu podstawowego

) (3; 7-) — E Cr On (g@) exp(— (En — ER)T/h) 1) Je$li E, < E, Funkcja falowa eksploduje w funkcji 7
2) Jesli E,> E; Funkcja falowa znika w funkcji 7
3) Jesli E,= E, Funkcja falowa dazy do ¢, ¢,
(funkcji falowej stanu podstawowego)

n



oV  h? 9°¥(x)
Or  2m  Ox2

Sktadowe gasng tym szybciej im wyzsza

jestich energia

1) Jesli E, < E; Funkcja falowa eksploduje w funkcji ¢
2) Jesdli E, > E; Funkcja falowa znika w funkcji ¢

U(x,7) = Z Cntn () exp(—(E, — Er)T/h) 3) Jesli E, = E, Funkcja falowa dazy do ¢, ¢,

(funkcji falowej stanu podstawowego)

h

- (V(z) = Er) V()

n

Whiosek: dla odpowiednio dobranego poziomu odniesienia funkcja falowa
w czasie urojonym dazy do funkcji falowej stanu podstawowego
niezaleznie od warunku poczgtkowego
[o ile tylko catka przekrywania < ¥x,0) |f, (x)> =c, nie znika].

Kwantowa dyfuzyjna metoda MC — do wyznaczenia funkcji falowej stanu podstawowego
Kluczowy = dobdr E; oraz opis generacji / zaniku wedrowcow

Algorytm:

1) Umiesci¢ N wedrowcow gdziekolwiek, np. wszystkich w poczatku uktadu wspotrzednych

2) Kazdy z wedrowcow jest przesuwany, o losowa wartos¢ zgodna z rOwnaniem dyfuzji, to jest
X:=x+o p, gdzie wariancja
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3) Replikacja wedrowcow o2 =2DAt



3) Replikacja wedrowcéw

oV n* 9°(x)

= — — r)— Er)V¥(x
or 2m  Ox? (V(x) r) W(x)
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Dla zaniedbane] czesci dyfuzyjnej mamy w kazdym punkcie x:

U(x,7)=V(z, 7 =0)exp[(Er — V(2))7/h]
W(x)

ER — V(il?)

- dr

Wix)~1+

W oryginalne] metodzie wedrowiec znajdujacy sie w punkcie X jest rozmnazany n razy, gdzie n jest
liczbg catkowitg najblizszg W(x)

Co sie bedzie dziato: wedrowcy ging na wierzchotkach potencjatu wznoszacych sie
ponad poziom odniesienia, a mnozg sie w dolinach.

méhd wedrowcow ma symulowac
o® S gestosé pstwa dana przez funkcje falowa
@ @ ¢y (nieprzez |, I
jak w mechanice kwantowej !!')
¢, (bez pola magnetycznego) moze byc
rzeczywista i wigksza od zera




3) Replikacja wedrowcéw

OV _ h? 020 (x)
Or 2m Ox2

— (V(z) = Er) ¥(2)
Dla zaniedbane] czesci dyfuzyjnej mamy w kazdym punkcie x:

U(x,7)=V(z, 7 =0)exp[(Er — V(2))7/h]

W(x)
ER — V(il?)
h

Wix)~1+ dr

W oryginalnej metodzie wedrowiec n znajdujacy sie w punkcie x jest rozmnazany m, razy, gdzie m jest liczbg
catkowitg najblizszg W(x,)

-Takie grozi nagtg eksplozjg liczby wedrowcdw, gdy jeden z nich

wdepnie w gteboki dotek. Na poczatku symulacji, gdy oszacowanie E jest zgrubne moze to prowadzi¢
do niestabilnosci symulaci,

dlatego lepiej:

m, = min{int(W(x,)+rand(), 3},  gdzie rand() - liczba losowa z przedziatu [0,1] (rozktad jednorodny)

gdy krok czasu urojonego dzjest maty: wtedy W oscyluje wokot 1 i rzadko przekracza 2,
wtedy ograniczenie m, przez 3 generuje maty btad

Jesli m wyjdzie zero - likwidujemy wedrowca, jesli m, wyjdzie 3 — startujemy dwie nowe Sciezki
btadzenia dyfuzyjnego od punktu x



Algorytm:

1) Umiesci¢ N wedrowcow gdziekolwiek, np. wszystkich w poczatku uktadu wspotrzednych

2) Kazdy z wedrowcow jest przesuwany, o losowa warto$¢ zgodna z rownaniem dyfuzji, to jest
X:=x+o p, gdzie wariancja

3) Rep“kacja Wedrowcéw Wix)~1+ Er _hv(:"‘)d”r m,= mln{ int(W(xn )+rand() , 3}

4) Adaptacja poziomu odniesienia E

Sktadowe gasng tym szybciej im wyzsza

jest ich energia

1) Jesli E; < Eg  Funkcja falowa eksploduje w funkcji t
2) Jesli E; > E  Funkcja falowa znika w funkcji t

3) Jesli E, = E; Funkcja falowa dazy do ¢, f,

(funkcii falowej stanu podstawowego)

Dobre E; bedzie oszacowaniem energii stanu podstawowego,
ma byc takie aby funkcja falowa sie nie zmieniata

Chcemy wiec aby liczba wedrowcow sie nie zmieniata, wiec

Er — V(i)

- dr

Wir)~1+

Srednie W powinno by¢ jeden

N
. 1
Czyli: FEgr = N Z Vi)

i=1



Algorytm:
1) Umiesci¢ N wedrowcodw gdziekolwiek, np. wszystkich w poczatku uktadu wspotrzednych
2) Kazdy z wedrowcow jest przesuwany, o losowa wartos¢ zgodng z rdwnaniem dyfuz;ji, to jest

X:=x+o p, gdzie wariancja
. . , _ Er —V(x)
3) Replikacja wedrowcow W(z) >~ 1+ T

4) Adaptacja poziomu odniesienia Eg,

N
1

=1

m_ = min{ int(W(x, )+rand() , 3}

ChcielibySmy utrzymac statg liczbe wedrowcoéw w czasie symulacji.
Po replikacji mamy N=N, wedrowcdw, a chcemy ich liczbe utrzymac na poziomie N,
empiryczna i skuteczna w tym celu modyfikacja poziomu odniesienia:

h N;

L = F — (1 —
H R+AT( N())

Uwaga! Pojawiajq si¢ dwa progi £,
Energie stanu poczatkowego szacujemy na podstawie E,
Er"uzywane do wyliczenia W

Uwaga: E, warto usredniac nie tylko po obecnej iteracji, ale réwniez po krokach
poprzednich (z pominieciem pewnej liczby krokéw poczatkowych)



Przyktad: atom wodoru (3D)

1o 1
H=—-—-V"— —
2 r

1000 wedrowcdw, ich potozenia startuje od r=(1,1,1)

krok czasu urojonego d7=0.1
c?=dr
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Oszacowanie energii
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E=-1/2
Fo =Cexp (-r)

od poczatku symulacji
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Numer iteracji
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100.00

w odlegtosci r-dr/2, r+dr/2 od jada

Wynik doktadny
10 000 dr r? exp(-r)
wynik dla

0 000 wedrowcow




Przyktad: atom wodo Uwaga: gesto$¢ wedrowcow jest proporcjonalna
do funkcji falowej (rzeczywistej, dodatniej),
o 1 _o 1 anie do gestosci prawdopodobienstwa (f.falowa? )
H = _Ev ;- Kwantowa Metoda MC w tej formie: stosowalna
tylko dla stanu podstawowego nie wiecej

1000 wedrowcéw, ich p niz dwoch identycznych fermionéw

krok czasu urojonego d o . _ . )
Istniejg jednak warianty pozwalajgce rozwigzywac

Oszacowanie energii

o’=dr . PRy
030 — problemy dla wielu fermionow
oraz w polu magnetycznym
| (funkcja falowa przestaje byc¢ rzeczywista) r)
040 | S :
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1 = 10 000 wedrowcow
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2 elektrony + dziura : 12 wymiarow

Po separacji ruchu srodka masy: 9 wymiardow (mozliwa dalsza redukcja do 6
Dla okreslonego momentu pedu)

Przyktad dla trionu w studni kwantowej:
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QMC: i wspotczesna moc obliczeniowa — problem

rozwigzemy przy pomocy programu nie dtuzszego niz 100 linii






