Apéndix D

Apéndix D

Deduccio analitica del backflow

Es fara aqui la deducci6 detalada de les correlacions de backflow i de les
correccions introduides a capitol 8.

El métode és el seguient:

Es parteix de la funcié d ona escrita com a producte d’una fase i un modul,
sintrodueix aquesta solucié dins |'equacié d’ Schrodinger i s obtenen dues equacions:
una per la part real i una altra per ala part imaginaria. D’ aquesta segona, que és la que
inclou I'antismetria de la solucid, poden obtenir-se iterativament diversos graus
d  aproximacio per alasolucid. Una primera solucié dénala fase corresponent a una ona
plana. El seglient grau d’ aproximacié porta a I’ obtencié de la fase que correspon a la
inclusié de interaccions de backflow, i la seglient iteracié duu a nous termes que
sestudien en aquest treball. En aquests nous termes on apareixen correlacions que

impliquen més de dues particules.

Primerament s escriu lafuncié d onaen laforma:

¥(Rt)=€""o(R)

i, essent D una constant a determinar posteriorment, I’ equacié de Schrodinger:
MV(Rt)
ot

En endavant, i per ssimplificar la notacio, es sobreentendra la dependencia espai-

=(H-E)¥(Rt)=(-DV4+V(r)-E)¥(Rt)

temporal delafuncio d’onai del potencial, i no s'indicaran.

Elstermesdel’esquerrai ladreta de laidentitat precedent son, respectivament:

-a—‘l’:_{ia_%ﬁq>+é9 aﬁ}:_éﬂ{@a—gﬁi’}
ot ot ot ot

HY = —-DV2¥ +VW¥ = —DV4(°®) +V(e°®) = —D{ﬁﬁ(ﬁﬁemd) + eigﬁﬁdD)} +Ve“ D =
=— D{Véé% +2V €9V D+ e‘QVédD} +VeeD

T(7,82)= V(19,0 = (iV20- (V) Je°
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HY = —D{ivgg g9 - (ﬁﬁg)zeigcp +2V Q-€%-V_d+ e‘Qvgcb} +VeSD

Aixi desenvolupada es pot escriure ara |’ equacié d Schrodinger de manera que
es separen les partsreal i imaginaria

Hy gy =-2F
at

. - 2 . — . - . . !
—D{ivgg €°0-(V,.Q) "0 +2V Q¢ .vﬁq>+e'gvgcp} +Ve' D - E¢V0 =

= _ég(|q)a£+a£)
ot ot
i S obtenen les dos equiacions acoblades:
Part Real: —aaif =D(V QQ)ZCD— D(Vi®)+(V - E)®
o 0 2 - (6'5(1))
Part |maginaria - D| (V4 Q)+2(VF.{Q) s
Lapart imaginaria es pot escriure:
. V.0
€ _p V.2Q+2V QR
ot O]

Suposem que £ és lafase que correspon ales ones planes, i sigui 2 lasolucio
exacta, encara que desconeguda, per alafase.
Unaprimera solucio: el determinant d’ Slater.
Com s ha dit abans, la solucié més senzilla consisteix en aproximar la solucié
exacta per la fase corresponent ales ones planes:
Q,=Q,=0r

amb laqual es construeix e determinant d' Slater d’ ones planes.

Obtenci6 del backflow a partir deles ones planes.
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Es pot afinar la solucié anant a un ordre superior. Una manera de fer-ho és

afegint al’ anterior la primera derivada de £, escrivint els dos primers sumants del que

Q. EQO+T%
ot

seria un desenvolupament en serie;
En aquesta solucié emprem per a la derivada de €2 I’ expressié abans obtinguda

per ala part imaginaria, aplicant-la a £ , la fase d’ ones planes. | per a modul de la
funcié d’'ona, @, s usalaforma habitual, ja comentada anteriorment, d’interaccio a dos

zu(n)|

i<j

CID:Hf(rij):e{

i<j

D’ aguestaforma:
Q,=Q +1D{V -Q, +2V._ R

ViQ=
V.Q=4q
ﬁﬁq) = ﬁﬁe{gjum )}
VF'*(I):ﬁﬁ(lnd)) In® =" u(r)
i<j

o
Per acalcular V @ ésméscomode fer servir In® i fixar una particulak. Aixi
ulr,) or;

Suf)|-x 3 5y M0

V. nd=V,
i<j i<j a
i esfameés entenedor el calcul si esfixauna component a. Cal doncs calcular € terme

Vi[ZU(m )) 2 .,)

i<j
gue tenint en compte el resultat segiient
1
2l 1
—2 0;—0; 0,—-0
0(6,-0,)= (6,5

a; 9
arka Cor?

es converteix en:

[(r —r )2+(ri2—r12)2+(ri3—rj) ]2
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)J (o) - S -

>k i<k k

L= u’(rik)ﬁ

rki ik N
i:totes
k: fixa

(s <>ﬁ+zu (n)

j>k ki i<k

Aixi @ resultat final per a terme Vi In® ser&

a

I‘

Vilnd =Y u'(r,) :
ki

i#k

Es pot escriure ara €l resultat per a £2:

Q=0,+ 24y u(r,) 2[ 2y YU, u(ng).. )

izk ki k izk ki

Lafuncié 7(r, ) de backflow es defineix:

u'(r)

U(rik) =

i agrupant les constants 7i D en unade sola: Ag , recuperem la coneguda expressio per a

lainteraccid de backflow:

o = Zer + g X 11 i )
k i#k
Obtencio6 del primer terme correctiu al backflow.
Per fer aquest pas endavant es pren com a £, la fase anteriorment obtinguda:

qZ(r +AY 1) )

i#k

Com abans, per atrobar la nova expressio de la fase, se n’ha de calcular la seva

derivadatemporal, €l que esfavial’ expressio:

0Q D
ot

Es calculen per separat cadascun dels termes que hi apareixen V2Q, (V?)ZQO:

v, - A B T ) o
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que sumant per totes les componentsi definint laquantitat 3(r)= m déna

R LW AW CANAR:
El laplacia serd:
(V2) Q= A{%Z 77’%+2'B’(“i )bty )riia%-" 2 B0 (o) + 2 A )qarif‘}
que sumant sobre les seves tres components queda
Vi, = AlaY Alr ) + XA (n)(an ) + 33 A(r )+ XAl ar; | =
= A A1 )(ar ), +53 A(r )(a, )]

Aquesta és I’ expressio referida a la particula i, perd si es vol per a N particules

ca sumar sobre N:

Vi, = 3 A5 A (5 (o ) +SE Al o)

Aixi, subgtituint els resultats obtinguts, la nova fase sera:

Q=0Q,+ Df[(vﬁfgo) +2(V Q) (Vf ] =

Q- z{q[r - A (), } I

=1 j#

+DT[A(Z,3 af, Jr; + 5. A(r; )(dF ))

+2[q+»{qzn( W) T )(2" : ﬂ]}

Com que I’expressi6 és llargai complicada es ssimplifica la notacio definint les

-

seguents quantitats:

z* = n(r)r

j#i

T = E(Sﬁ(ru )i+ B ) riia)

j#

(W)Z = Z(ﬁ(r, ) i fijp * 77( i )5a)

j#
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Y = Z(ﬁ(r” )n(rjk)rijarijbrjbk + 77(rij )n(rjk)rji)

j#i
k#j

Amb laqual cosalanovafase s escriu:
Q, = [+ AZ" + BT* + (W), 2 - Y*)|
| sumant sobre les N particules:
Q. =Y a[i"+ Az + BT+ C(W)Z0 -]
=
Donat que lafase és Q = qr és util a efectes de calcul i d’implementacié en els

programes, separar e moment i definir unes noves coordenades . ® definides aixi:

70 =10+ AZS + BT+ C(W), 20 - Y7

On A, B i C sbn constants a determinar, i com ja s’ haindicat, 7(r) és la funcio
habitualment usada en &l backflow, i A(r)=n’(r)/r .
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