Apéndix C

Apéndix C

Desenvolupament analitic de la contribucié a I’energia

de les correlacions a tres cossos.

Per incloure les interaccions a tres cossos es modifica la funcié d’ ona introduint
a la part Jastrow un factor que inclou les coordenades d’'una tercera particula. Aquest

terme té la seglient forma:
A= 2 A 2 5
He—ZG(l) Hegl(rij) fij
| i<j
on, per alaquantitat G, ladefinici6 és tnica
é(l) = ZZ(ril )i
il
perd en canvi la funcié x pot definir-se amb tall 0 sense, essent les respectives
[ _r )\ i
expressions: ;((ri,)=e( fo ] i ;((r”)=[ﬂ] e( “ ]
amb r,=0800 i r,=041c,ientenentque f, =T, — T, .
P . 1 ﬂu 2 2 . 5 7
Definint la quantitat V(ﬁj)=zu(ﬂ-)—zl (v; ) i reagrupant, s obté una forma

molt habitual de presentar aquesta funcié d ona:

280

¥, = He_v(r”)He 4
|

i<j

Per a calcular I’ energia cinética provinent d’ aguesta part de lafuncié d’ ona s ha

V?\Pt . Via\Pt +V2 Via\Pt
¥, Y | ¥

de cacular:
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Apéndix C

C.1. Calcul del terme (V ¥ j

t
Aquest terme es correspon amb la meitat del valor de la component a de laforca
que actua sobre la particulai. A continuaci6 es detallen els passos més importants per a
deduir-ne la seva expressio anditica
a) ldentitats usades en €l desenvolupament.
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b) Desenvolupament.

| I<j | I<j i

tractem per separat cadascun dels termes que apareixen:

LS XK

I<j I<j J il | ij

a(ia o & =g,[l (rkl) r (5 5||)+Z(rk| )[?f Oy _;5“ D
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Finalment, unint les expressions obtingudes obtenim:

\Pita%alyt:_z ( ”)L__EL(G -G(i))F Z(u‘)%’L(Ga(j)—Ga(i))Z(ru)J

] J#
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=25 vl o F (G- Gl (00 et

j#

C.2. Calcul del terme Va(v\:l ]

t

Hem d'aplicar |’ operador V? al resultat anterior.

Com que la derivada és molt llarga és convenient dividir I’ expressio i aplicar per
separat I’ operador a cadascun dels termes. Finalment es poden reunir tots els termes per
aobtenir una expressié prou compacta.

Mirant |’ anterior resultat es veu rapidament que hi ha tres grans sumands, que
anomenaré S;,S, i Sq:

=—ZV(.,)

j¢| J

o 2[( Szt )rr”a]:z[(Gb(i)‘Gb(i))rub)('(ru)Ej

j#i ij j#i rij
= 2((G°0)-&() (1))
j#i
els dos Ultims sumants convindra també subdividir-los per a magor claredat en
I’ obtencio del resultat.

El terme S esta escrit expressament en dos formes equivaents. Tot i semblar
meés compacta la notacié vectorial, I’ escriptura adoptant €l conveni d Einstein és més
convenient per afer-neles derivacionsi traduir-les després a un programade calcul.

a) Calcul de V7S

T:(1) =V —va[EV(u) : ]:—Zlava’r(i”)rﬁi”“a? H]

J#

:_§[ i .J)[ rj V(r)(ri_rr_]]

igualtat que es pot obtenir tenint en compte &l's seglients resultats:

3!

or? ord

i i ij
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o[ 1(or’ o . 1 o
A== r——4pd | =—|rp 19
or® |, rElon® " o o R

i quan es fala suma sobre les tres components a, T,? es converteix en:

T,(i) = —E[V”(ﬁi%v’(rﬂ)%}
b) Calcul de V7S,

T2(i)=V?S, = V?{Z(Gb(i)— G*(j))r? ;(’(rij )H -

j# ij

r

i ij j#i i

) Z a?a (G°()-&"()r [ (r )£+Z(Gb(i)—eb(i))njba%{l'(ru) rr] A+B

8?.3[( b(')_Gb(J))rub]‘a?ia( b(i)—Gb(J))r.f’+(G*’(u)—G*’(J))g::j:_

apliquem ladefinicio de G i derivem:

=S 6°() = X A )

ki k'#j
aGb( g (b org | _
e St |3 26 G 255
-3t |
ki ik
9G"(] Ol orY.
s Z s B e 5

= ZLZ’(rk'j ):_-k_’jgk’irkpj +z(rk’j )5ab5k’iJ

k']

i ara podem usar aquests resultats per obtenir I’ expressié del primer sumant de T, (i) .

A=3 lle -] -
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- zz[ S () rr”a = 200 2 (1y) rr”a]—

j# k=i ik ij ]

j# ji ij ]
ra

3 (G0 -G (1))owr (1) =

j# ij

g g et -5t

j# i' ki ki j# j j#

_él(rij)aabrijbz’( u) i_ ;( )5ab:|i_Jj/¥,(rij)

Aquest és un resultat referit ala component a de la particulai. L’index b és un

index mut. Per aobtenir |’ energia cal sumar sobre totes les components, a. Fem la suma,

deixant indicades les components en els casos convenients per a calcul numeric, en e

ben entés perd, que els indexs repetits porten implicita la suma. L’ objectiu és obtenir
I’ expressio més convenient per afacilitar-ne laimplementacio en un programa.

a b

;A ZZ(U)” ”2’ Ikzl(u) Z( (ru)rii)z_

j# Ij ki ki j# j#i

=2 () (5 )y + 2(G°(H) - G () @

j# j# ij

Calculem ara el segon sumatori, €l que hem anomenat B:

j#i
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Podem escriure ara |’ expressio completa del terme T,. En €l resultat que segueix

jaestafetala suma sobre components x,y,z , de manera que el valor janomés depen dei.

T2(|):§T2a(i):§A+§B

(1 r”:”b ]2 - (; Z(ﬁk)j[g. 20 ) ] 32 (0)n) =Xl ) (o) +

j# j#i

c) Calcul de V'S

T(i)=ViS, = Vl{z ((Ga(i )-G(j))(r, ))} =

- G- Gl + TG0 -Gl k=D

j#

Aplicant les derivades de G trobades al’ apartat b) es pot trobar el sumant C:

c=§V?(Ga(i)—Ga(J))z(n,-)=
= ZZ(}((rlk)::_srk? _Z(rik)jl(rij)_

= _gl(rii );Z,(rik) rkr:q -

i sumant sobre les components:

Se--Sa)E - E s ] 200 -33.2(0)

El sumant D és de calcul immediat:

D= ;(Ga(i)_Ga(j))Z’(rij )aTI”a = Z(Ga(i)—Ga(j))Z’(nj )L
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C.3. Reaultat final.

5 S ) 320 () [+
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