Apéndix F

Apeéndix F

Modificacions a la forga i I’energia introduides per la

funcio de Jastrow modificada.

Expressio general per ala modificacié delaforca.
Escrivim F}(i) per aindicar la component a de la forca provinent de la part
Jastrow que actua sobre la particulai:
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El terme [F, (F)]T té |’ expressio de F; sense cap canvi funcional, perd havent-hi

substituit les coordenades modificades en € Iloc de les posicions reals. En termes de la
funci6 de Jastrow (veure el capitol 3):

~b 5

(R =2 u(f )rr% amb u unaMcMillan:  u(f;) = [3)

I<j jl

Per altra banda |’ escriptura [FA(r)]? representa la forca antisimétrica en

coordenades reals.

Es calcula a continuaci6 la forma general d’ aquesta nova expressio de la forga.
=b
r.
Es tracta en definitiva, de trobar una expressio practica per a —-

o
aﬁb :5ab+TaF/S(J)
o or?
b/ —
aFA(J) — a 22 a(oagk) Ea(k) — 2 a a(oagk) Ea(k)_l_aq)agk) aDa(k) —
o® ot oo ot o or, or’?

= Z-E(V?V?%(k)@(k) +V°0,(K)ViD, (K))

Com que €ls termes ¢, corresponen a les ones planes, es troben facilment les

identitats:
Vivie, (k) = kike, (k)8
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oY aD, (k) dp,(i)  — . — :
ap (k)= —« =-D,(i)D,(k)k”
Amb laqual cosas obté:

BF(
or?

=2 Z[W'ﬂf‘% 18564 Da(K) = kS0, ()8, B, (1) Dy (k)KL (1)]

I
Tant a efectes de claredat analitica com de simplificacié en I'implementacio en
el programade calcul, ha estat practic definir les quantitats atresi quatre indexs:

22005, )= k¢, (1)5, ()

Hy =k;'9,(i)D, (i)
HDZ = ViVi0,(1)D, () = kike,(i)Dq ()
Amb dles |’ escripturaes simplifica:

oF:(j)
or?

i =
Hy =

=2-(HD6; — H)'HY)
quedant finalment per alaforca sobre la particulai:

w30)=[F ()] (37 -2 DL, - W)

Expressié general per alamodificacié de |’ energia.
Ladificultat resideix, basicament atrobar la derivada de laforca.

L’ expressio genera d' aquesta derivada és:
o[ VA a1 o) Loare - ; -
\% (TJJ) % (E F; (|)):§Vi ([F, ()] (63 + 22 HDL8, — HiHIT)) =

:_v [F,(F)] (63 + 2e[ D8, — HJHI )+

1 T wa . -
+§[FJ(r )| Vi (57 +2e HDLS, - HIHY))
Laderivada que apareix en € primer sumant d’ aquesta expressio és senzilla:

b e <R
V?[FJ(F)]J-:;B%C[FJ(F)]];ika=Z[a+kc)]'(6?k° 27(HDL5, — HEHY))

k

| la que apareix en e segon sumant és una mica més llarga, ja que implica la
derivacio delstermes H i HD. En particular cal fer servir lesrelacions:

VIHD,, = kik'ki 9, (i)D, (i) — HD3H;
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ViH)' = HD6; — HJ H]
V2HJ = HDJ, - H, H]
Es fa convenient definir encara una nova quantitat:
HDDJ, = kekekep, (1)D, (i)
i aixi escriure unaformula més compacta:

ac™ ik

V(8% +22(HDLS, —HEHY ) =
= 27(8, (HDD}, — 2HD H} ) + 2H] HIH/ — HDLH/)

Les relacions anteriors poden obtenir-se facilment derivant. La notacié fa esment
alaseva construccio, ja que un cop definidaH, HD i HDD corresponen basicament, ala
primerai segona derivada d’ aquella.

En totes aquestes expressions cal vigilar molt, ja que com es pot veure a partir de
les seves definicions, les quantitats H, HD i HDD canvien s es permuta |’ ordre dels

indexs.

L’ expressio genera és doncs.

of VP a[FJ(F)]'? ) “ -
} ( * J)z ; of’ | (5ik +27(HD,.J — H¢ Hak))+

+%[FJ(F)]:’ -2¢(5,(HDDJ, — 2HDL, H} )+ 2H) HIHJ' — HDL H/' )

En haver emprat una funcio tipus Jastrow, es fa convenient escriure la derivada
de F; en termes d aquesta funcié u . Aquest resultat és el mateix que s obtenia abans

d'incloure lafuncio6 de guia, ja que totes les coordenades son 1 :

afgs

0 b 0 e Y
aT_;C[FJ(I‘ )]J :a~c ZZU(I‘”)%

I’.k I<j jl

~c=~h =c=Db
=23 | w(5) L u )L‘S——H@ -5.)

I<j

Quan s'inclou lafunci6 de guia el procés de calcul es complica, ja que no nomeés
s han de considerar els dos conjunts de posicios de les N particules, també cal afegir els
termes anteriorment deduits, que modifiquen forca i energia. Algunes de les quantitats
és necessari calcular-les en les posicions reals, d atres en les modificades. A cada

iteracio, ésadir, per cada moviment deles N particules:
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a) apartir delesposicionsrealsr escalculalaforcaFa
b) escalculaFy i les posicions modificades 1~ de totes | es particules

C) se segueix el procés habitual de calcul perd amb les correccions energétiques
gue introdueixi lafuncié de guia

La introduccié d'una funcié de guia amb una descripcio a tres cossos en els
programes variacionals no va ser duta a terme. La deduccié de les expressions
analitiques es fela excessivament complicada i la seva introduccié en € programa
hagues implicat una durada excessiva dels calculs.
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