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Uktad elektrondw w potencjale periodycznym (zaburzonym)

w temperaturze T

Przyblizenie dynamicznego pola Sredniego

|

Model Andersona pojedynczej domieszki

|

H = Hy+ Hy

/

Bez zaburzenia rozwigzywalny scisle



Uktad kwantowy w temperaturze T

(¢ - numeruje stany wiasne uktadu N-czgstkowego

Suma statystyczna :

Z =Y (alexp[-BH]|a) = Trexp[—BH]

Srednia operatora O:

(0) = % Tr Oexp|—[BH]



Uktad kwantowy z zaburzeniem w temperaturze T

H = Ho+ H;y

Wzor Matsubary:
e PHotH1) — o=BHo o= Jy " Hi(F)

Hy(B') = e o Hyem o

Tge J§ dB" Hi(8") _

o0 B 51 Brn-1
:;(—1)”/0 dﬁlfo dﬁz.../o dBn 1 (51) ... Hi(Bn)



Wartosci Srednie operatorow

(0) = % Tr Oexp|—[BH]

(0) = fi;:/oﬁ dB; foﬁl dBs . ../Oﬁnl dﬁn(_Zl)ne—BEa

n=0 «

X (a| Hi(81) ... H1(Br)O |c)

) - stany wiasne H|

Symbolicznie powyzsze:

(O)z/Xp(X)F(X) X=a,n,61,...,06n



Symulacje Monte Carlo

Wyznaczenie liczby Pi

Po T

Py 4

Rzucamy losowo (rozktad jednorodny):

Liczba trafien w koto

A

No T
N 4
s Liczba wszystkich rzutéw
Ogoblnie N
> P ~ [ dXp(0OF(X)
1=1

Zmienne niezalezne: p(Xq,....Xn)=p(X1)...p(XnN)
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t ancuch Markova

Aktualny stan uktadu: X

Przejscie do stanu X' z prawdopodobienstwem:

T(X—>X")

Wiasnosci macierzy przejscia T:

Y T(X->X')=1

XI
T(X—>X")>0

Jak wybrac T, aby punkty uktadaty sie zgodnie z rozktadem p(X)?



Algorytm Metropolisa

Aktualny stan uktadu: X

1) Losowanie stanu X' (z rozktadem a priori A):

Y AX->X)=1

2) Stan X' akceptowany z prawdopodobienstwem
p(XNAX'— > X)

p*“(X— > X') = minl[I,

P(X)AX—> X))
Dla X roznego od X"
TX—>X')=AX->X")p*(X-> X

Metropolis: T spetnia warunek rownowagi szczegotowej

p(X)T(X— > X/) — p(X/)T(X’— > X) (erogdycznosc)



Przebieg symulacji Monte Carlo - Metropolis

-wygrzewanie
-wiasciwa symulacja

-pomiar co pewna liczbe krokdw (czas autokorelacii)

Realizcja tancucha
Markova:

x(tmc)

-4 -3-2-10 1 2 3 4

Pomiar co czas >> czas autokorelacji

[ axapen =y Fx)
=1
Funkcja autokorelaciji:
N—T1 . .
1 z(1)x(T + 1)
o(r) = N —T1 ; o2

» Zmienne niezalezne



t ancuch Markova w CT-QMC
X=oa,n,01,...,0n

/ T NG
stany whasnhe B; € [076]
los¢ Hy(5;)

Prawdopodobienswo a priori A(X->X"):
-zmiana n (np.: 0 1)

-zmiana stanu (np.: o0 +1) 7’
-przesuniecie wybranego beta
-pozostate A(X->X")=0

Dla zmiany n: 1

A({a’n’ﬁl""’ﬁn}_ > {C\f,n—1,/61,...,ﬁ7;,...,,8n}) — %E

W[ +—

d
A{a,n—1,81,...,Bn-1}—>{o,n,B1,...,Bn}) = %FB



Podsumowanie

sSrednie dla uktadow kwantowych (zaburzenie) — wyrazone przez catki (sumy)
wielowymiarowe
s\Wielowymiarowe catkowanie — Monte Carlo (suma po stanach probnych o
niezaleznym rozktadzie)
*Generowanie standéw prébnych przez tancuch Markova (twierdzenia o
zbieznosci do stanu stacjonarnego) — algorytm Metropolisa

*Pomiar na zmiennych niezaleznych (czas autokorelacji)
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