Monte Carlo: kwantowa metoda wariacyjna (VQMCO)

21 czerwca 2022

1 Wstep

Na zajeciach rozwiazemy problem kwantowy polegajacy na poszukiwaniu stanu podstawowego i stanu
wzbudzonego atomu wodoru. Rozwazanie prowadzimy we wspélrzednych sferycznych, w ktérych ha-
miltonian jednoelektronowy po odseparowaniu zaleznosci katowej rozwiazania (harmoniki sferyczne)
ma postaé (ap -jednostka dlugosci, Ha - jednostka energii)
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W wariacyjnej metodzie MC (QVMC) wykorzystujemy zaleznos$é na warto$¢ oczekiwang energii (cal-
kujemy tylko po zmiennej radialnej: 72 pochodzi z jakobianu )
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gdzie: Up(r) to funkcja prébna (zdefiniujemy ja ponizej),
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jest unormowana funkcja gestosci prawdopodobienstwa skonstruowang z funkcji probnej,
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jest energia lokalna.

1.1 funkcja prébna

Interesuja nas dwa rozwiazania (¥,;,,) o najnizszej energii dla zerowego momentu pedu (I = m = 0),
znamy ich postaci analityczne, ktére wykorzystamy do poréwnania uzyskanych wynikow

i) =2 e (5)

oraz 1
WSEee (r) = —=(2 —r)e 2 6
200 ( ) 2\/5( ) ( )

1



Funkcje prébna definiujemy w postaci
Up(r)=(1+cr)e " (7)

ktéra obejmuje oba powyzsze przypadki
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a = 1, CcC = O, E100 = —5 (8)
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1.2 energia lokalna

Po wstawieniu funkcji prébnej do wzoru na ¢, dostajemy jej zaleznos¢ od potozenia
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1.3 caltkowanie + algorytm Metropolisa

W MC warto$é calki (energii ukladu i drugi moment) dla ustalonych warto$ci a i ¢ szacujemy
postepujac standardowo
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(e™(a,c)) = e™(a,c) = N g e (riza,c), m=1,2 (11)
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przy czym potozenie punktéw r; wyznaczymy generujac je algorytmem Metropolisa. Okredlamy nowe
proponowane polozenie (r; to stare polozene)

Tnew = Ti + Ar - (2U1 — 1), Uy ~U(0,1), Ar - ustalone (12)

obliczamy prawdopodobienstwo akceptacji nowego potozenia

Pace = min{p(rne“’m’l} (13)
p(ri;a,c)

gdzie p(r, a, ¢) okreslone jest wzorem (3) i sprawdzamy warunki

T — Tnew < 0

Tit1 = Tnew — Us < Pacce Us ~ (07 1) (14)

Ti < U2 > pacc7 U2 ~ (07 1)

1.4 wariancja jako miara dopasowania

7 mechaniki kwantowej wiemy, ze wstanie wlasnym operatora funkcja falowa spelnia rownanie

HU, =¢,0, (15)



wykorzystajmy te zaleznos¢ w energii lokalnej

HUY en ¥
Eloc — \Ijin = 7&, = &n (16)
n

Wynik ten oznacza tyle, ze jesli zaproponujemy poprawna postaé funkcji prébnej to energia lokalna
bedzie wszedzie taka sama, a to oznacza, ze jest rowna energii catkowitej
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725700(7'2') = 72571 =é&n (17)
N = N

Co sig¢ stanie wéwczas z wariancja?

varle} = [ a0 ) —eul? = (4 = ()2 = 0 (18)

Jedli uda nam sie znalez¢ stan wilasny to wowczas wariancja znika. Te wlasno$é wykorzystamy do
poszukiwania takich standéw.

2 Zadania do wykonania

1. Zaprogramowaé metode catkowania MC w postaci funkcji ktorej argumentami beda: a, ¢, Ar, N.
Funkcja powinna zwracaé¢ warto$¢ calki oraz wariancje $redniej (lub jej pierwiastek).

2. Obliczy¢ wartoéé energii elektronu i jej wariancje dla: N = 10%, Ar = 0.1, a € [0.3; 1.2], ¢ €
[—0.7; 0.3] zmieniajac wartosci parametréw wariacyjnych a i ¢ co A, = A, = 0.02. Sporzadzié

mapy:
e Z(a,c)
e oz(a,c)

e log(o=(a,c) +1072Y)

3. Dla stanu podstawowego a = 1 i ¢ = 0 sporzadzi¢ histogram wylosowanych punktéw (ponizej
tablica dist[0-M]), przyjmujac

M = 200 - liczba podprzedziatéw (19)
Tmaz = 8 - zakres histogramu (20)
o = fmaz_ serokosé przedziatu (21)
"< Tmax = k= floor (Tk) —  dist[k]+ = ! (22)

or N,

Narysowaé histogram i poréwnaé go z przeskalowanym rozktadem doktadnym pegqaet(r) = 72| W100(r)|?.

3 Przykladowe wyniki
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Rysunek 1: Rozktad energii €, odchylenia standardowego o=z i logarytmu z odchylenia standardowe-
go energii. Na trzecim rysunku wida¢ wyraznie dwa punkty, w ktorych wariancja spada do zera, a
wartoéé o jest sztucznie podniesiona o 10720, aby uniknaé osobliwoéci przy logarytmowaniu.
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Rysunek 2: Rozktady: (a) r2-|W19(r)|? oraz (b) 72-|Wago(r)|? uzyskane z smulacji MC dla (a, ¢) = (1,0)
[(a)] i (a,c) = (0.5,—0.5) [(b)].



