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ÍÎÂÛÉ ÊÂÀÍÒÎÂÛÉ ÀË�Î�ÈÒÌ ÌÎÍÒÅ-ÊÀ�ËÎÂ ÈÌÏÓËÜÑÍÎÌ Ï�ÅÄÑÒÀÂËÅÍÈÈ: Ï�ÎÁËÅÌÀ ÇÍÀÊÀÈ ÝÔÔÅÊÒ ÕÅÑÑÀ�ÔÅ�ÁÅÍÊÀÏ.Ô.Êàðöåâ *Ìîñêîâñêèé èíæåíåðíî-�èçè÷åñêèé èíñòèòóò(ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò)115409, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 10 àïðåëÿ 2003 ã.Ïðåäñòàâëåí òî÷íûé ÷èñëåííûé àëãîðèòì íà îñíîâå äèàãðàììíîãî êâàíòîâîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî â èì-ïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè, â ðÿäå ñëó÷àåâ íå èìåþùèé ïðîáëåìû çíàêà è ðàñøèðÿþùèé êëàññ ìîäåëåé,êîòîðûå ìîæíî èññëåäîâàòü êëàñòåðíûìè ìåòîäàìè. Îñëàáëåíèå ïðîáëåìû çíàêà ïðîäåìîíñòðèðîâàíîîïðåäåëåíèåì îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíîâ íà öåïî÷êå â ìîäåëè Õàááàðäà. Ïðè ïîìîùè àëãîðèòìàèññëåäîâàíî ïîâåäåíèå îäíîìåðíîé áîçîííîé ñèñòåìû ñ ïðèòÿæåíèåì âî âðàùàþùåìñÿ êîëüöå â îáëà-ñòè ïðåäñêàçàííîãî Óåäîé è Ëåããåòòîì ý��åêòà Õåññà�Ôåðáåíêà è ïîäòâåðæäåíî åãî ñóùåñòâîâàíèå ïðèñðàâíèòåëüíî ìàëîì ÷èñëå ÷àñòèö N � 10. Â ïðåäåëå N !1 íàéäåíà àíàëèòè÷åñêàÿ ãðàíèöà ý��åêòà.PACS: 02.70.Tt, 71.10.Fd, 03.75.Hh1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏðè èññëåäîâàíèè ìíîãèõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ìîäå�ëåé óñïåøíî ïðèìåíÿþòñÿ êâàíòîâûå ìåòîäû Ìîí�òå-Êàðëî (ÊÌÊ) � äèàãðàììíûé [1, 2℄, âàðèàöèîí�íûé è äðóãèå. Òàê, â ÷àñòíîñòè, ïðè ïîìîùè äèà�ãðàììíîãî ÊÌÊ îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû êóáèòîâ íàîñíîâå ìàãíèòíûõ íàíîêëàñòåðîâ Fe è Mn [3℄, ïðèêîòîðûõ âðåìÿ ïîòåðè êîãåðåíòíîñòè äîñòàòî÷íî âå�ëèêî äëÿ ðåàëèçàöèè íà èõ îñíîâå êâàíòîâûõ âû�÷èñëèòåëüíûõ óñòðîéñòâ. Èç âàæíûõ òåîðåòè÷åñêèõðåçóëüòàòîâ ñòîèò îòìåòèòü èññëåäîâàíèå êâàçèêîí�äåíñàöèè äâóìåðíîãî âçàèìîäåéñòâóþùåãî áîçå-ãàçà[4℄ è îïðåäåëåíèå âåëè÷èíû ñäâèãà êðèòè÷åñêîé òåì�ïåðàòóðû âçàèìîäåéñòâóþùåãî áîçå-ãàçà [5℄.Îäíà èç òðóäíîñòåé, îãðàíè÷èâàþùèõ èñïîëüçî�âàíèå ÊÌÊ, � òàê íàçûâàåìàÿ ïðîáëåìà çíàêà (signproblem) � âîçíèêàåò èç-çà ïðåäñòàâëåíèÿ ñòàòèñòè�÷åñêîé ñóììû çíàêîïåðåìåííûì ðÿäîì, â ðåçóëü�òàòå ÷åãî âîçðàñòàåò ïîãðåøíîñòü ðàññ÷èòûâàåìûõñðåäíèõ âåëè÷èí. Ñðåäíèé çíàê ñòàòèñòè÷åñêîãî âå�ñà hsigni, îïðåäåëÿþùèé ý��åêòèâíîñòü ðàñ÷åòà, ñóìåíüøåíèåì òåìïåðàòóðû óáûâàåò ïî ýêñïîíåíöè�*E-mail: kash�piolab.mephi.ru, kpf�mail.ru

àëüíîìó çàêîíó [6℄, ïîýòîìó èññëåäîâàíèå íèçêîòåì�ïåðàòóðíûõ ñâîéñòâ ìíîãèõ ïåðñïåêòèâíûõ ñèñòåìîêàçûâàåòñÿ íåâîçìîæíûì.Çíàê ÷ëåíà ðÿäà çàâèñèò îò íàáîðà ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ âíóòðåííèõ ïàðàìåòðîâ ìåòîäà (îò òàê íàçûâà�åìîé ìîíòåêàðëîâñêîé êîí�èãóðàöèè), ãàìèëüòîíè�àíà êîíêðåòíîé ñèñòåìû è âûáðàííîãî àëãîðèòìà.Ïðè ìîäåëèðîâàíèè �åðìèîííûõ ñèñòåì â çíàê òàê�æå âíîñèò âêëàä àíòèêîììóòàöèÿ âîëíîâîé �óíê�öèè îòíîñèòåëüíî ïåðåñòàíîâêè ÷àñòèö.Íåêîòîðûå ìîäåëè íå èìåþò ïðîáëåìû çíàêà, íîäëÿ åå âîçíèêíîâåíèÿ äîñòàòî÷íî ñðàâíèòåëüíî ìà�ëîãî âîçìóùåíèÿ ãàìèëüòîíèàíà, íåñóùåñòâåííîãîäëÿ �èçè÷åñêîé êàðòèíû. È íàîáîðîò, íåêîòîðûå ñè�ñòåìû ìîæíî ìàëûì èçìåíåíèåì èëè äàæå òîæäå�ñòâåííûì ïðåîáðàçîâàíèåì ïðèâåñòè ê âèäó, ïðè êî�òîðîì âîçìîæíî ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì ÊÌÊ áåçïðîáëåìû çíàêà. Òàê, èçìåíåíèå �àçû íà îäíîé èçïîäðåøåòîê ïðîñòîé êâàäðàòíîé (êóáè÷åñêîé) ðå�øåòêè [7℄ ïîçâîëÿåò èçìåíèòü çíàê ìàòðè÷íîãî ýëå�ìåíòà ïåðåñêîêà t ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè,÷òî ïîçâîëÿåò èçáåæàòü ïîÿâëåíèÿ çíàêà ïðè t > 0.Èíîãäà ïðîáëåìû çíàêà ìîæíî èçáåæàòü ñ ïîìî�ùüþ ïðàâèëüíîãî âûáîðà ÷èñëåííîãî ìåòîäà. Òàê, âíåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ïðè èññëåäîâàíèè ñèñòåìû ýëåê�932



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Íîâûé êâàíòîâûé àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî : : :òðîíîâ ñî ñïèíîì äåòåðìèíàíòíûì ìåòîäîì âñå ñëà�ãàåìûå ïîëîæèòåëüíû [8℄. Îäíàêî õàðàêòåðíîå âðå�ìÿ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ïî äåòåðìèíàíòíûì àëãî�ðèòìàì ïðîïîðöèîíàëüíî êóáó ðàçìåðà L ñèñòåìû,â òî âðåìÿ êàê ó òðàåêòîðíûõ ìåòîäîâ îíî ëèíåéíî,ïîýòîìó ïîñëåäíèå ÷àñòî îêàçûâàþòñÿ ý��åêòèâíååïðè èññëåäîâàíèè áîëüøèõ ñèñòåì (L > 10) äàæåïðè íàëè÷èè çíàêà. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, äëÿ ìàëûõñèñòåì (L < 10) âî ìíîãèõ ñëó÷àÿõ ïðåäïî÷òèòåëü�íåå ÿâëÿåòñÿ òî÷íàÿ äèàãîíàëèçàöèÿ ãàìèëüòîíîâîéìàòðèöû [9, 10℄.Ñóùåñòâóåò ìåòîä êîððåêöèè, ïîçâîëÿþùèéîïðåäåëèòü ýíåðãèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ áîëü�øîé òî÷íîñòüþ [6℄, äàæå åñëè ïðîáëåìà çíàêàïðåïÿòñòâóåò äîñòèæåíèþ äîñòàòî÷íî íèçêîé òåì�ïåðàòóðû. Îäíàêî ðåöåïò äëÿ êîððåêöèè ïîäîáíûìîáðàçîì ëþáîãî ðàññ÷èòûâàåìîãî ñðåäíåãî íåèçâå�ñòåí. Òàêèì îáðàçîì, ïðîáëåìà çíàêà � ñåðüåçíîåïðåïÿòñòâèå äëÿ ìåòîäîâ ÊÌÊ.Â ýòîé ðàáîòå ìû ïðåäñòàâëÿåì íîâûé òðàåêòîð�íûé àëãîðèòì â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè, ðàçðà�áîòàííûé íà îñíîâå äèàãðàììíîãî êâàíòîâîãî ìå�òîäà Ìîíòå-Êàðëî (ÄÊÌÊ) [11℄. Îïèñûâàåìûé àë�ãîðèòì îñëàáëÿåò ïðîáëåìó çíàêà ïðè ìîäåëèðîâà�íèè ñëàáîâçàèìîäåéñòâóþùèõ ñèñòåì è äàåò âîçìîæ�íîñòü èññëåäîâàòü íîâûå ìîäåëè, ê êîòîðûì íåïðè�ìåíèìû äåéñòâóþùèå â ðåàëüíîì ïðîñòðàíñòâå àë�ãîðèòìû. Îäíà èç òàêèõ ìîäåëåé èçó÷åíà â ðàçä. 3.
2. ÄÈÀ��ÀÌÌÍÛÉ ÊÂÀÍÒÎÂÛÉ ÌÅÒÎÄÌÎÍÒÅ-ÊÀ�ËÎ Â ÈÌÏÓËÜÑÍÎÌÏ�ÅÄÑÒÀÂËÅÍÈÈ2.1. Ôîðìóëèðîâêà äèàãðàììíîãî êâàíòîâîãîìåòîäà Ìîíòå-ÊàðëîÂ ñîîòâåòñòâèè ñ [11℄ ãàìèëüòîíèàí ñèñòåìû ðàç�áèâàåòñÿ íà äâå ÷àñòè: Ĥ = Ĥ0 + V̂ , ãäå îñíîâíàÿ÷àñòü Ĥ0 èìååò äèàãîíàëüíûé âèä â ïðåäñòàâëåíèè÷èñåë çàïîëíåíèÿ fng:Ĥ0jfng(j)i = E(j)0 jfng(j)i;à âîçìóùåíèå V̂ =Pp Q̂p: Òîãäà ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóì�ìà â ïðåäñòàâëåíèè âçàèìîäåéñòâèÿ çàïèñûâàåòñÿêàê

Z == 1Xm=0 Xfn(1)g:::fn(m)g �Z0 (�d�m�1) �m�1Z0 (�d�m�2) : : : �1Z0 (�d�0)�� exp(��E(0)0 ) mYj=1 exp(��jE(j�1)0 )�� Dfng(j�1)��� V̂ ���fng(j)E exp(�jE(j)0 ); (1)ãäå fng(m) � fng(0); �m � �0 + �; � = 1kBT :Çäåñü è äàëåå ~ = 1.�àñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ â ïðåäïîëîæåíèè íåïðåðûâ�íîñòè ìíèìîãî âðåìåíè 0 � � � �, êîòîðîå äëÿ ïðî�ñòîòû êîìïüþòåðíîé ðåàëèçàöèè ðàçáèâàåòñÿ íà äî�ñòàòî÷íî ìåëêèå îòðåçêè �� � 10�8�. Êàæäîå ñëà�ãàåìîå â âûðàæåíèè (1) ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíî ñïîìîùüþ íàáîðà òðàåêòîðèé ÷àñòèö â (d+1)-ìåðíîìïðîñòðàíñòâå (x; �) è çàïèñûâàåòñÿ â âèäåW �� mYj=1 ���� Dfng(j�1)��� Q̂pj ���fng(j)E exp (: : : )� ; (2)ãäå çíà÷åíèÿ �j îòâå÷àþò âðåìåíàì èçìåíåíèé ìè�ðîâûõ ëèíèé ïîä äåéñòâèåì âîçìóùåíèÿ Q̂pj � òàêíàçûâàåìûõ êèíêîâ [11℄, à íàáîð çíà÷åíèé pj , fng(j),�j çàäàåò ìîíòåêàðëîâñêóþ êîí�èãóðàöèþ.Îïåðàòîð âîçìóùåíèÿ V̂ ðàçáèâàåòñÿ íà ñëàãà�åìûå Q̂p èç ñîîáðàæåíèé óäîáñòâà. Òàê, â ìîäå�ëè õàááàðäîâñêîãî òèïà äëÿ ÷ëåíà ïåðåñêîêà âèäàQ̂ij = �tij â+i âj (â+i è âj � îïåðàòîðû ðîæäåíèÿè óíè÷òîæåíèÿ) êèíê ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïåðåñêîêòðàåêòîðèè ñ óçëà j íà óçåë i â ìîìåíò ìíèìîãî âðå�ìåíè � . Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â îïåðàòîðå âîçìóùåíèÿäîïóñòèìû è äèàãîíàëüíûå ñëàãàåìûå, íå ïðèâîäÿ�ùèå ê èçìåíåíèþ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ çàòðîíóòûõ óç�ëîâ. Â ïðåäñòàâëåííîì äàëåå àëãîðèòìå èñïîëüçóþò�ñÿ êèíêè îáîèõ òèïîâ.Â êà÷åñòâå ýëåìåíòàðíîãî øàãà Ìîíòå-Êàðëî èñ�ïîëüçóþòñÿ äîáàâëåíèå è óíè÷òîæåíèå êèíêîâ, àòàêæå èçìåíåíèå èõ ïîëîæåíèÿ � â ìíèìîì âðåìå�íè. Âû÷èñëåíèå ïðîâîäèòñÿ ïðè ïîìîùè àëãîðèòìàÌåòðîïîëèñà, â êîòîðîì äëÿ êàæäîãî ïðîöåññà èçìå�íåíèÿ (update) êîí�èãóðàöèè ñóùåñòâóåò îáðàòíûé,à âåðîÿòíîñòü R ïðèíÿòü ïåðåõîä ìåæäó êîí�èãóðà�öèÿìè A è B âûáèðàåòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðàæå�íèåì WARA!BfA!B = WBRB!AfB!A;933



Ï.Ô.Êàðöåâ ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003ãäå WA, WB � ñîîòâåòñòâåííî, ñòàòèñòè÷åñêèå âå�ñà ñòàðîé è íîâîé êîí�èãóðàöèé, fA!B è fB!A �âåðîÿòíîñòè âûáîðà â àëãîðèòìå ïðåîáðàçîâàíèéA ! B è B ! A. Ïðîñòåéøèé âàðèàíò âûáîðà R �òàê íàçûâàåìûé àëãîðèòì òåðìîñòàòà (heat-bathalgorithm) [8℄:RA!B = WBfB!AWAfA!B +WBfB!A : (3)Òàêæå íà ñèñòåìó ïðîöåññîâ íàêëàäûâàåòñÿ åñòå�ñòâåííîå òðåáîâàíèå: äîëæíà ñóùåñòâîâàòü îòëè÷�íàÿ îò íóëÿ âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà ìåæäó ëþáûìèäâóìÿ äîïóñòèìûìè (ò. å. ñ âåñîì W 6= 0) ìîíòåêàð�ëîâñêèìè êîí�èãóðàöèÿìè çà êîíå÷íîå ÷èñëî øà�ãîâ.2.2. Äèàãðàììíûé êâàíòîâûé àëãîðèòìÌîíòå-Êàðëî â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèèÏðåäñòàâëåííûé àëãîðèòì ðàçðàáîòàí äëÿ �åð�ìèîííûõ è áîçîííûõ ñèñòåì, èìåþùèõ ãàìèëüòîíè�àí òèïà Õàááàðäà â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè:Ĥ =Xp �pâ+p âp + Xp;q;r;sUpqrsâ+p â+q ârâs; (4)ãäå �p � ýíåðãèÿ ÷àñòèöû ñ èìïóëüñîì p. Äàëåå áó�äåì ðàññìàòðèâàòü òèïè÷íûé ÷ëåí âçàèìîäåéñòâèÿUpqrs = Uq�rÆp+q;r+s;õîòÿ äëÿ îïèñûâàåìîãî àëãîðèòìà ñîõðàíåíèå èì�ïóëüñà íåñóùåñòâåííî.Âçàèìîäåéñòâèå, âçÿòîå â êà÷åñòâå âîçìóùåíèÿV̂ , ïîðîæäàåò êèíêè, ïîêàçàííûå íà ðèñ. 1. Ñî�îòâåòñòâóþùèé êèíêó ìíîæèòåëü, âõîäÿùèé â âåñêîí�èãóðàöèè ïîìèìî ýêñïîíåíöèàëüíîãî ìíîæèòå�ëÿ, äàåòñÿ ñóììîé ñîîòâåòñòâóþùèõ ÷ëåíîâ ðÿäàUpqrspnpnqnrns äëÿ âñåõ íåýêâèâàëåíòíûõ ïåðåñòà�íîâîê èìïóëüñîâ p, q, r, s. Òàê, â ñëó÷àå, êîãäàUpqrs = U0Æp+q;r+s, êèíêàì à è á ñîîòâåòñòâóþò ìíî�æèòåëè ���U0nq(nq � 1) è �4��U0nq1nq2 .Ïðèìåð êîí�èãóðàöèè ïðèâåäåí íà ðèñ. 2.2.2.1. Ïðîáëåìà çíàêà â íîâîì àëãîðèòìåÇíàê ñòàòèñòè÷åñêîãî âåñà îïðåäåëÿåòñÿ êîëè÷å�ñòâîì êèíêîâ è ñîîòâåòñòâóþùèìè ìàòðè÷íûìè ýëå�ìåíòàìè âîçìóùåíèÿ V̂ . Ñðåäíåå ÷èñëî êèíêîâ âêîí�èãóðàöèè îöåíèâàåòñÿ êàê �jV j (ñì. [11℄), ïî�ýòîìó ïðè ìîäåëèðîâàíèè ñëàáîâçàèìîäåéñòâóþùèõñèñòåì îïèñûâàåìûé àëãîðèòì îêàçûâàåòñÿ ïðåäïî�÷òèòåëüíåå îáû÷íûõ òðàåêòîðíûõ àëãîðèòìîâ èç-çàñîîòâåòñòâóþùåãî îñëàáëåíèÿ ïðîáëåìû çíàêà.
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г�èñ. 1. Êèíêè, ïîðîæäàåìûå äâóõ÷àñòè÷íûì âçàè-ìîäåéñòâèåì: à, á � äèàãîíàëüíûå, â, ã � íåäèà-ãîíàëüíûå; à, á â ñëó÷àå êîíòàêòíîãî âçàèìîäåé-ñòâèÿ, Upqrs = U0Æp+q;r+s, ìîæíî ó÷åñòü àíàëè-òè÷åñêè; à, â âîçíèêàþò ëèøü ïðè ìîäåëèðîâàíèèáîçå-ñèñòåìû. Çäåñü è äàëåå îñü ìíèìîãî âðåìå-íè íàïðàâëåíà ãîðèçîíòàëüíî, èìïóëüñû îòñ÷èòû-âàþòñÿ âåðòèêàëüíî, ÷èñëî çàïîëíåíèÿ ñèìâîëèçè-ðóåòñÿ òîëùèíîé ëèíèè, êèíê îáîçíà÷åí êðóæêîì
8
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1

0 β�èñ. 2. Ïðèìåð êîí�èãóðàöèè òðàåêòîðèé ñî âñåìèòèïàìè êèíêîâ à�ã (ñì. ðèñ. 1)Òàêæå âàæíî îòìåòèòü, ÷òî ïðè âçàèìîäåéñòâèè÷àñòèö â òî÷êå Upqrs = U0Æp+q;r+s äèàãîíàëüíàÿ÷àñòü âçàèìîäåéñòâèÿ äàåò âñåãî ëèøü ñäâèã ýíåð�ãèè, ÷òî ïîçâîëÿåò óïðîñòèòü àëãîðèòì, èñêëþ÷èâèç íåãî äèàãîíàëüíûå (ðèñ. 1à, á) êèíêè. Òîãäà äàæåâ ñëó÷àå îòòàëêèâàíèÿ èëè �åðìè-ñòàòèñòèêè ñòà�òèñòè÷åñêèé âåñ ìîæåò ñòàòü îòðèöàòåëüíûì ëèøüäëÿ êîí�èãóðàöèé ñ êîëè÷åñòâîì êèíêîâ íå ìåíååòðåõ, òåì ñàìûì ïðîáëåìà çíàêà, ñïîñîáíàÿ çàìåä�ëèòü ðàñ÷åò, ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ ñóùåñòâåí�íî îñëàáëÿåòñÿ.Â ñëó÷àå ïðèòÿãèâàþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ è îò�ñóòñòâèÿ àíòèñèììåòðèè âêëàä ëþáîãî êèíêà âñòàòèñòè÷åñêèé âåñ îêàçûâàåòñÿ ïîëîæèòåëüíûì, èïðè ðàñ÷åòàõ òàêèõ çàäà÷ îïèñûâàåìûì àëãîðèòìîì934



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Íîâûé êâàíòîâûé àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî : : :ïðîáëåìû çíàêà âîâñå íåò. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ïîçâî�ëÿåò èññëåäîâàòü ïîäîáíûå ñèñòåìû ñ áîëüøîé òî÷�íîñòüþ äàæå ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ïðèìåð òà�êîé çàäà÷è ðàññìîòðåí â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.2.2.2. Ñâÿçü çíàêà ñ ÷èñëîì îáîðîòîâÄëÿ ñòàíäàðòíîãî òðàåêòîðíîãî ìåòîäà �åðìè�îííàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ çíàêà îïðåäåëÿåòñÿ êîëè÷å�ñòâîì ïåðåñå÷åíèé òðàåêòîðèé. Ïðîñòûå òîïîëîãè�÷åñêèå ñîîáðàæåíèÿ äàþò âûðàæåíèå [12℄signF W = (�1)Pi (Zi�1); (5)ãäå Zi � òàê íàçûâàåìîå ÷èñëî îáîðîòîâ (windingnumber) i-é òðàåêòîðèè ïî îñè ìíèìîãî âðåìåíè.Ýòî ñîîòíîøåíèå ïîçâîëÿåò áûñòðî îïðåäåëÿòü çíàêñòàòèñòè÷åñêîãî âåñà ïîñëå èçìåíåíèÿ êîí�èãóðà�öèè.Îäíàêî â îïèñûâàåìîì àëãîðèòìå òðàåêòîðèè÷àñòèö ïîïàðíî ñâÿçàíû ÷åðåç êèíêè, èç-çà ÷åãî÷èñëî îáîðîòîâ òðàåêòîðèé ÷àñòî íå îïðåäåëåíî.Ïîýòîìó, ÷òîáû ñîõðàíèòü ïðèìåíèìîñòü �îðìó�ëû (5), êèíêè á, ã (ðèñ. 1) ïåðåîïðåäåëÿþòñÿ êàêîäíîâðåìåííûé ïåðåñêîê äâóõ ÷àñòèö áåç ïåðåñå÷å�íèÿ òðàåêòîðèé, ñ ñîîòâåòñòâóþùèì èçìåíåíèåì âå�ñà êèíêà. Òàê, âåñ êèíêà á (ðèñ. 1) ïðèíèìàåò âèä�2��(U0 � Uq). 2.2.3. ÏðîöåññûÍà ðèñ. 3 ïîêàçàíû ïðîöåññû, âûáðàííûå äëÿ èç�ìåíåíèÿ êîí�èãóðàöèè ìèðîâûõ ëèíèé, èñêëþ÷àÿ¾äûðî÷íóþ¿ âåðñèþ ïðîöåññà (á ) è äâèæåíèå êèí�êà âî ìíèìîì âðåìåíè. Òàêæå òðåáóåòñÿ ñîçäàâàòüè óíè÷òîæàòü äèàãîíàëüíûå êèíêè â ñëó÷àå, åñëèäèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü âîçìóùåíèÿ íå áûëà ó÷òåíà àíà�ëèòè÷åñêè êàê ñäâèã ýíåðãèè. Çàìåòèì, èç âñåõ ïå�ðå÷èñëåííûõ ïðîöåññîâ ëèøü ïåðåïóòûâàíèå êèíêàñ ïðÿìûì ó÷àñòêîì òðàåêòîðèè (ðèñ. 3â) ñïîñîá�íî èçìåíèòü ÷èñëî îáîðîòîâ òðàåêòîðèè è òåì ñà�ìûì (ñëåäóÿ âûðàæåíèþ (5)) �åðìèîííóþ ñîñòàâ�ëÿþùóþ çíàêà.Âàæíî, ÷òî ïîêàçàííûå ïðîöåññû ëîêàëüíî ñî�õðàíÿþò èìïóëüñ è, ñëåäîâàòåëüíî, íåñïîñîáíû èç�ìåíèòü ïîëíûé èìïóëüñ K ñèñòåìû. Ìîäåëèðîâà�íèå â ñåêòîðå �àçîâîãî ïðîñòðàíñòâà ñ �èêñèðî�âàííûì K ñîêðàùàåò âðåìÿ âû÷èñëåíèé ýíåðãåòè�÷åñêèõ óðîâíåé, õàðàêòåðèçóþùèõñÿ îïðåäåëåííûìèìïóëüñîì. Îäíàêî äëÿ ðàñ÷åòîâ äðóãèõ âåëè÷èíïîëíûé èìïóëüñ ñèñòåìû â òå÷åíèå ìîäåëèðîâàíèÿäîëæåí ïðèíèìàòü âñå âîçìîæíûå çíà÷åíèÿ. Ëåã÷å

âñåãî äîáèòüñÿ ýòîãî ââåäåíèåì â àëãîðèòì ¾ïåðå�êîøåííûõ¿ êèíêîâ (ðèñ. 4), ñîîòâåòñòâóþùèõ â ãà�ìèëüòîíèàíå �èêòèâíîìó ÷ëåíó� Xpqrsp+q 6=r+s â+p â+q ârâs;(ñì. òàêæå àëãîðèòì ¾÷åðâÿ¿ (¾worm¿algorithm) [13℄). Ñòàòèñòèêà, êàê è â ðàáîòå [13℄,íàáèðàåòñÿ â îòñóòñòâèå ¾ïåðåêîøåííûõ¿ êèíêîâ,à ìàëàÿ âåëè÷èíà � âûáèðàåòñÿ èç ñîîáðàæåíèéý��åêòèâíîñòè.2.3. Ôåðìè-ìîäåëü Õàááàðäà íà öåïî÷êåÄëÿ ïðîâåðêè àëãîðèòìà ìû ðàññ÷èòàëè ýíåðãèþE0 îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû ýëåêòðîíîâ íà öå�ïî÷êå èç âîñüìè óçëîâ, îïèñûâàåìîé ãàìèëüòîíèà�íîì Ĥ = �tXhiji� (â+i� âj� +H..) + UXi n̂i"n̂i# (6)äëÿ ÷èñëà ÷àñòèö N" = N# = 4, t = 1, U = �1è K = 0. Çäåñü hiji îáîçíà÷àåò ñóììèðîâàíèå ïîñîñåäíèì óçëàì. Ìàëîñòü ñèñòåìû ïîçâîëèëà ïðî�âåðèòü àëãîðèòì ñ áîëüøîé òî÷íîñòüþ. Ïîëó÷åííîåïðè � = 8:0 çíà÷åíèå E0 � �11:952(5) ñîâïàëî ñðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ ñòàíäàðòíûì òðàåêòîðíûììåòîäîì â îáû÷íîì ïðåäñòàâëåíèè (àëãîðèòì ÷åð�âÿ [13℄): E00 � �11:(9) ïðè � = 2:0, è ïî ìåòîäó òî÷�íîé äèàãîíàëèçàöèè: E0 = �11:952326 : : :Òàêàÿ âûñîêàÿ òî÷íîñòü íîâîãî àëãîðèòìàîáóñëîâëåíà ñóæåíèåì �àçîâîãî ïðîñòðàíñòâàèç-çà �èêñàöèè ñóììàðíîãî èìïóëüñà K. Îñíîâ�íîé (E0 = �11:952326 : : :) è ñëåäóþùèé çà íèì(E1 = �11:901727 : : :) óðîâíè ýíåðãèè íàñòîëüêîáëèçêè, ÷òî èõ íåâîçìîæíî ðàçëè÷èòü ïðè ðåàëüíîäîñòèæèìîé èç-çà ïðîáëåìû çíàêà òåìïåðàòóðå,èñïîëüçóÿ ñòàíäàðòíûå ìåòîäû Ìîíòå-Êàðëî, òî÷�íîñòü êîòîðûõ ïîýòîìó îãðàíè÷åíà äâóìÿ-òðåìÿçíàêàìè. Îäíàêî âòîðîé èç ýòèõ óðîâíåé ñîîòâåò�ñòâóåò íåíóëåâîìó èìïóëüñó è ïîýòîìó â ðàñ÷åòàõïî ïðåäëàãàåìîìó àëãîðèòìó íå ó÷àñòâóåò.Âû÷èñëåíèÿ âîçìîæíû, êîãäà âåëè÷èíà ñðåäíåãîçíàêà hsigni ïðåâûøàåò íåñêîëüêî ïðîöåíòîâ. Çàâè�ñèìîñòü ñðåäíåãî çíàêà îò îáðàòíîé òåìïåðàòóðû �ïðè ðàñ÷åòàõ îáîèìè àëãîðèòìàìè ÊÌÊ ïîêàçàíàíà ðèñ. 5. Õàðàêòåð çàâèñèìîñòåé ïîäòâåðæäàåò íà�øå ïðåäïîëîæåíèå î òîì, ÷òî â ïðåäëîæåííîì àëãî�ðèòìå ñèòóàöèÿ ñ ïðîáëåìîé çíàêà çíà÷èòåëüíî îï�òèìèñòè÷íåé. Ìàêñèìàëüíî äîñòèæèìîå çíà÷åíèå �935
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�èñ. 3. Ïðîöåäóðû èçìåíåíèÿ íåäèàãîíàëüíûõ êèíêîâ: ñîçäàíèå/óíè÷òîæåíèå ïàðû êèíêîâ (à), ïðåâðàùåíèå îäíîãîêèíêà â äâà (á ), ïåðåïóòûâàíèå êèíêà è ïðÿìîãî ó÷àñòêà òðàåêòîðèè (â) è ñäâèã êèíêà ÷åðåç ñîñåäíèé (ã)2
�3�2�101

à á â
�èñ. 4. Ñîçäàíèå ïàðû ¾ïåðåêîøåííûõ¿ êèíêîâ(à!á ) è äàëüíåéøåå èõ ¾ñõëîïûâàíèå¿ â äðóãîìïîðÿäêå (â) ïîçâîëÿåò èçìåíÿòü ñóììàðíûé èì-ïóëüñ êîí�èãóðàöèè; K = 1 (à), K = �1 (â )óâåëè÷èëîñü îò 7 äî 40. Áëàãîäàðÿ ïðèòÿãèâàþùå�ìó õàðàêòåðó âçàèìîäåéñòâèÿ ïîñëå ïåðåõîäà â èì�ïóëüñíîå ïðåäñòàâëåíèå â çíàêå îñòàëàñü ëèøü �åð�ìèîííàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ. (Íî çàìåòèì, ÷òî îòòàëêè�âàíèå, U > 0, â ýòîé ñèñòåìå òàêæå ìîæíî ïåðåâå�

ñòè â ïðèòÿæåíèå ïðè ïîìîùè ýëåêòðîí-äûðî÷íîãîïðåîáðàçîâàíèÿ äëÿ ÷àñòèö îäíîãî èç äâóõ çíà÷åíèéñïèíà �.)3. ÁÎÇÅ-�ÀÇ Ñ Ï�ÈÒßÆÅÍÈÅÌ ÂÎÂ�ÀÙÀÞÙÅÌÑß ÊÎËÜÖÅÎïèñàííûé àëãîðèòì áûë ïðèìåíåí â èññëåäî�âàíèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ êâàçèîäíîìåðíîãî áî�çå-ãàçà âî âðàùàþùåìñÿ êîëüöå ðàäèóñà R ñ ïðè�òÿãèâàþùèì âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó ÷àñòèöàìè[14; 15℄. �àìèëüòîíèàí ñèñòåìû èìååò âèä, àíàëîãè÷�íûé (4):H = ~!Xk �k � !2!�2 nk ++ g2 Xk;l;q a+k a+l al�qak+q ; (7)936



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Íîâûé êâàíòîâûé àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî : : :
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü ñðåäíåãî çíàêà îò òåìïåðàòó-ðû ïðè ðàñ÷åòàõ â îáû÷íîì (1 ) è èìïóëüñíîì (2 )ïðåäñòàâëåíèÿõ îäíîìåðíîé ìîäåëè Õàááàðäà äëÿýëåêòðîíîâ íà öåïî÷êå èç âîñüìè óçëîâ ñ ÷èñëîì÷àñòèö N" = N# = 4, U = �1, t = 1ãäå ! � óãëîâàÿ ñêîðîñòü âðàùåíèÿ êîíòåéíåðà,! = ~=2mR2 � êðèòè÷åñêàÿ óãëîâàÿ ñêîðîñòü,g = 2as~2=mRS < 0 � ý��åêòèâíàÿ àìïëèòóäàâçàèìîäåéñòâèÿ, as � äëèíà s-âîëíîâîãî ðàññåÿíèÿ,m � ìàññà àòîìà, S = �r2 � ïëîùàäü ïîïåðå÷íîãîñå÷åíèÿ òîðà.Ïðèìåðîì áîçå-ñèñòåìû ñ îòðèöàòåëüíîé äëèíîéðàññåÿíèÿ ÿâëÿåòñÿ àòîìàðíûé ãàç 7Li, èññëåäóåìûéâ ýêñïåðèìåíòàõ ïî íàáëþäåíèþ áîçå-êîíäåíñàöèèïðè ñâåðõíèçêîé òåìïåðàòóðå [16℄. Áîëåå òîãî, äëÿäðóãèõ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ çíàê äëèíû ðàññåÿíèÿìîæíî èçìåíÿòü ïðè ïîìîùè ðåçîíàíñà Ôåøáà�õà [17℄. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî, õîòÿ â îáúåìå [18℄ êîí�äåíñàò ïðèòÿãèâàþùèõñÿ àòîìîâ íåñòàáèëåí, â îäíî�ìåðíîì ñëó÷àå ¾êàïëÿ¿ (droplet) ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûìñîñòîÿíèåì è óñòîé÷èâà [19℄. �àññìàòðèâàåìàÿ ìî�äåëü ñòàíîâèòñÿ ý��åêòèâíî îäíîìåðíîé ïðè äîñòà�òî÷íî íèçêîé òåìïåðàòóðå è r � R. Âàðèàíòû ýêñ�ïåðèìåíòàëüíîé ðåàëèçàöèè ïîäîáíîé ñèñòåìû ïðè�âåäåíû â ðàáîòàõ [20, 21℄.Äëÿ óïðîùåíèÿ àíàëèçà ïðèíèìàåòñÿ ~ = 1,! = 1 è ââîäèòñÿ áåçðàçìåðíûé ïàðàìåòð âçàèìî�äåéñòâèÿ  = jgj(N � 1)~! :

M/N

6

ω/ωc

20

0

3.0

−1

0

1.0

2.0

1.0

0.5

E/N

4�èñ. 6. Ýíåðãèÿ E è âðàùàòåëüíûé ìîìåíò M èñ-ñëåäóåìîé ñèñòåìû â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè, ïîëó÷åí-íûå â ñîîòâåòñòâèè ñ ìàêðîñêîïè÷åñêèìè ìåòîäà-ìè âçàèìîäåéñòâóþùåãî áîçå-ãàçà, â çàâèñèìîñòèîò ñêîðîñòè âðàùåíèÿ ! ïðè  = 0:1 è N ! 1.Õîòÿ ñîñòîÿíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå ãîðèçîíòàëüíûìïëàòî, â îïèñàíèè Áåðìàíà ñ ñîòðóäíèêàìè [22℄íåñòàáèëüíû, êîððåêòíîñòü ãðà�èêîâ ïîäòâåðæäå-íà â äàííîé ðàáîòå òî÷íûì ÷èñëåííûì ðàñ÷åòîììíîãî÷àñòè÷íîãî îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ3.1. Ââåäåíèå â ïðîáëåìóÓåäà è Ëåããåòò, ïðåäëîæèâøèå â ðàáîòå [14℄ ýòóñèñòåìó â êà÷åñòâå ìîäåëè íåâðàùàþùåéñÿ æèäêî�ñòè (irrotational fluid), ïîêàçàëè, ÷òî â ìàêðîñêî�ïè÷åñêîì ïðåäåëå è ïðè  <  � 1 ñóùåñòâóåòãðàíè÷íàÿ ñêîðîñòü âðàùåíèÿ òîðà !�, íèæå êîòî�ðîé ãàç â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè íå óâëåêàåòñÿ ñòåíêà�ìè (òàê íàçûâàåìûé ý��åêò Õåññà�Ôåðáåíêà). Ïðèýòîì âñå ÷àñòèöû çàíèìàþò îäíî ñîñòîÿíèå ñ âðà�ùàòåëüíûì ìîìåíòîì k = 0 è ãðà�èê çàâèñèìîñòèìîìåíòà ñèñòåìû îò ñêîðîñòè âðàùåíèÿ èìååò ãîðè�çîíòàëüíûå ïëàòî, ïîâòîðÿþùååñÿ ñ ïåðèîäîì 2!(ñì. ðèñ. 6). Ñõîäíûé ðåçóëüòàò äàåò èññëåäîâàíèåñèñòåìû â ïðåäåëå  ! 0, N ! 1 ïðè ïîìîùè ÷èñ�ëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ �ðîññà�Ïèòàåâñêîãî.Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ìîäåëèðîâàíèå äèíàìèêè ñè�ñòåìû â áàçèñå êîãåðåíòíûõ ñîñòîÿíèé, ïðîâåäåííîåÁåðìàíîì ñ ñîòðóäíèêàìè [22℄, ïîñòàâèëî ïîä ñîìíå�íèå ñòàáèëüíîñòü êîíäåíñàòíîãî ñîñòîÿíèÿ â îáëà�ñòè ïëàòî äàæå ïðè ìàëûõ  è, òåì ñàìûì, ïðèìå�íèìîñòü ê ýòîé çàäà÷å ñòàíäàðòíûõ ìåòîäîâ ñëàáî�937
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−1 1�èñ. 7. Òî÷íàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà (1 ) ý��åêòàÕåññà�Ôåðáåíêà, ïîëó÷åííàÿ ïðè àíàëèçå äàííîéñèñòåìû â ïðåäåëå N ! 1 (�îðìóëà (8), ý��åêòñóùåñòâóåò ïðè  < �(!)). Òî÷êàìè ïîêàçàíà ïðè-áëèæåííàÿ çàâèñèìîñòü [14℄. Ïðè  � 1 ãðà�èêèñîâïàäàþò; ñ óâåëè÷åíèåì  øèðèíà ïëàòî ñîêðà-ùàåòñÿ áûñòðåå è ïðè  =  = 1=2 ý��åêò èñ-÷åçàåò. 2 � Çàâèñèìîñòü âðàùàòåëüíîãî ìîìåíòàM ñèñòåìû îò ! äëÿ  = 0:45, ïîëó÷åííàÿ ïðè÷èñëåííîì ðåøåíèè óðàâíåíèÿ �ðîññà�Ïèòàåâñêîãî.�àçìåð ïëàòî íà êðèâîé 2 ñîîòâåòñòâóåò âûðàæå-íèþ (8)âçàèìîäåéñòâóþùåãî áîçå-ãàçà. Òàêèì îáðàçîì, äîïîñëåäíåãî âðåìåíè íå ñóùåñòâîâàëî åäèíîãî ìíå�íèÿ îá èñòèííîì ïîâåäåíèè êâàçèîäíîìåðíîé ñèñòå�ìû áîçîíîâ ñ ïðèòÿæåíèåì âî âðàùàþùåìñÿ ñîñóäå.Äëÿ ðîäñòâåííîé çàäà÷è ïðèòÿãèâàþùèõñÿ áîçî�íîâ íà áåñêîíå÷íîé ïðÿìîé ñóùåñòâóþò òî÷íûå àíà�ëèòè÷åñêèå ðåøåíèÿ óðàâíåíèé �ðîññà�Ïèòàåâñêî-ãî [23℄ è Øðåäèíãåðà [19℄. Â ïðåäåëå N ! 1 îíèäàþò îäèíàêîâûå ðåçóëüòàòû äëÿ îñíîâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ ñèñòåìû (ñì. [24℄), è ýòî êîñâåííûì îáðàçîìãîâîðèò â ïîëüçó ñòàíäàðòíûõ ìåòîäîâ è îïèñàíèÿÓåäû è Ëåããåòòà äëÿ ñèñòåìû â êîëüöå.Òî÷êó â ýòîì âîïðîñå ìîæåò ïîñòàâèòü ðàñ÷åòîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû òî÷íûì ÷èñëåííûì ìå�òîäîì. Îäíàêî ñòàíäàðòíûå ìåòîäû ÊÌÊ, äåéñòâó�þùèå íà ðåøåòêå, â äàííîì ñëó÷àå îêàçûâàþòñÿ ìà�ëî ïîëåçíû, òàê êàê ïðè ýòîì ïîòðåáóåòñÿ äèñêðå�òèçàöèÿ ïðîñòðàíñòâåííîé êîîðäèíàòû [25℄, âíîñÿ�ùàÿ â ðåçóëüòàò ñèñòåìàòè÷åñêóþ ïîãðåøíîñòü [26℄.
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q

�èñ. 8. Èëëþñòðàöèÿ ê îáîçíà÷åíèÿì q, � â òåê-ñòå
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−∆/2�èñ. 9. Êóñî÷íàÿ àïïðîêñèìàöèÿ W �óíêöèèZ1(ÆE(q); T ), èñïîëüçîâàííàÿ â ïðîöåññàõ îáíîâëå-íèÿ à, á (ðèñ. 3) äëÿ óñêîðåíèÿ âûáîðà ìîìåíòà q.Çíà÷åíèå ìîìåíòà � �èêñèðóåòñÿ ïðè âûáîðå ìå-ñòà îáíîâëåíèÿÏðè èññëåäîâàíèè äàííîé ïðîáëåìû áûë èñïîëüçî�âàí ïðåäñòàâëåííûé â ðàçä. 2 àëãîðèòì äèàãðàìì�íîãî ÊÌÊ â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè, íå òðåáóþ�ùèé äèñêðåòèçàöèè êîîðäèíàòû. Âòîðîå è ãëàâíîåïðåèìóùåñòâî íîâîãî àëãîðèòìà â ýòîé çàäà÷å �ïîëíîå îòñóòñòâèå ïðîáëåìû çíàêà.Äàëåå â ýòîì ðàçäåëå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòà�òû ðàñ÷åòîâ ÊÌÊ äëÿ N = 2; : : : ; 100 ïðè ðàç�ëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ ! è , ïîäòâåðæäàþ�ùèå ñóùåñòâîâàíèå â äàííîé ñèñòåìå ý��åêòà Õåñ�ñà�Ôåðáåíêà [15℄. Àíàëèòè÷åñêè ïîëó÷åíà òî÷íàÿ�àçîâàÿ ãðàíèöà ý��åêòà.938



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Íîâûé êâàíòîâûé àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî : : :3.2. Ìàêðîñêîïè÷åñêèé ñëó÷àé: òî÷íàÿãðàíèöà ý��åêòàÈñïîëüçîâàííûé â ðàáîòå [14℄ ìåòîä Õàðò-ðè�Ôîêà â áàçèñå ñîñòîÿíèé f: : : ; n�k; : : : ; n�1;n0; n1; : : : ; nk; : : : g ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì ïðè  ! 0,òàê êàê ïðè ó÷åòå òîëüêî äâóõ âðàùàòåëüíûõñîñòîÿíèé k ñ íàèìåíüøåé ýíåðãèåé �k ãàìèëüòî�íèàí ïðèíèìàåò äèàãîíàëüíûé âèä. Ïðè  � 1,îäíàêî, ñòàíîâÿòñÿ ñóùåñòâåííûìè ïîïðàâêè îòâûøåëåæàùèõ óðîâíåé.Âîñïîëüçóåìñÿ ìåòîäîì Áîãîëþáîâà [27℄ äëÿ ó÷å�òà âñåõ ìîìåíòîâ k. Ïëàòî íà ãðà�èêåM(!) ñîîòâåò�ñòâóåò ñèòóàöèè, êîãäà âñå ÷àñòèöû çàíèìàþò îäíîâðàùàòåëüíîå ñîñòîÿíèå ñ ìîìåíòîì k = l (äëÿ îïðå�äåëåííîñòè l = 0). Òîãäà ñ òî÷íîñòüþ äî ïîïðàâîê,ïðîïîðöèîíàëüíûõ 1=N , ãàìèëüòîíèàí (7) ìîæíî çà�ïèñàòü â âèäåĤ = H0+Xk �kn̂k�2 Xk 6=0 �2â+k âk+â+k â+�k+âkâ�k�;ãäå �k = k2 � k!. Ïðîâîäÿ çàìåíó â; â+ ! b̂; b̂+:âk = ukb̂k + vk b̂+�k;â+k = u�kb̂+k + v�k b̂�kñ êîý��èöèåíòàìèuk = 1p1� jLkj2 ; vk = Lkp1� jLkj2 ;jukj2 � jvkj2 = 1è òðåáóÿ îáðàùåíèÿ â íóëü êîý��èöèåíòîâ ïðèb̂k b̂�k è b̂+k b̂+�k, ïîëó÷àåì ñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ:Lk = �k �q�2k � 1;�k = Ek � 1;Ek = �k + ��k2 = k2:Îòìåòèì, ÷òî òàêîå ðåøåíèå âîçìîæíî ëèøü ïðè < 1=2. Òàêæå î÷åâèäíî, ÷òî â îñíîâíîì ñîñòîÿíèèâñå ÷àñòèöû çàíèìàþò ìîìåíò l = 0 òîëüêî â ñëó÷àå,åñëè ýíåðãèÿ êâàçè÷àñòèö, îïðåäåëÿåìàÿ âûðàæåíè�åì �(k) = 1� Lk1 + Lk � !;áîëüøå íóëÿ. Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå ïðèâåäåííûå ðàñ�ñóæäåíèÿ íåâåðíû è ìîìåíò k = �1 îêàçûâàåòñÿçàñåëåí ìàêðîñêîïè÷åñêèì êîëè÷åñòâîì ÷àñòèö, òåì

ñàìûì ìîìåíò âðàùåíèÿ M ñèñòåìû ñòàíîâèòñÿ îò�ëè÷åí îò íóëÿ. Òî÷êà ¾ïåðåêëþ÷åíèÿ¿, äàþùàÿ òî÷�íóþ ãðàíèöó ý��åêòà Õåññà�Ôåðáåíêà â èññëåäóå�ìîé ñèñòåìå (ñì. ðèñ. 7), îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì(! � 2l)2 = 1� 2: (8)Ýòî ñîîòíîøåíèå òàêæå ìîæíî ïîëó÷èòü,àíàëèçèðóÿ îäíîðîäíîñòü ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ �ðîñ�ñà�Ïèòàåâñêîãî [28℄, � â òåðìèíàõ ìàêðîñêîïè÷å�ñêîé âîëíîâîé �óíêöèè èìåííî íàðóøåíèå îäíîðîä�íîñòè ïîçâîëÿåò ñèñòåìå èçìåíèòü âðàùàòåëüíûéìîìåíò. �åøåíèå óðàâíåíèÿ �ðîññà�Ïèòàåâñêîãîäëÿ äàííîé çàäà÷è äàåòñÿ ýëëèïòè÷åñêîé �óíê�öèåé ßêîáè dn, è õîòÿ åå ïàðàìåòðû â îáùåìñëó÷àå îïðåäåëÿþòñÿ ÷èñëåííî [29℄, ïîëó÷èòü àíà�ëèòè÷åñêîå ðåøåíèå äëÿ ìîìåíòà âîçíèêíîâåíèÿíåîäíîðîäíîñòè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äîñòàòî÷íîïðîñòî.3.3. Ìåçîñêîïè÷åñêèé ñëó÷àé: îñîáåííîñòèàëãîðèòìàÂî âñåõ ðåàëèçàöèÿõ äèàãðàììíîãî ìåòîäà Ìîí�òå-Êàðëî, ïîäîáíî àëãîðèòìó ÷åðâÿ [13℄, âðåìÿ � ñî�çäàâàåìîãî èëè ñäâèãàåìîãî êèíêà âûáèðàåòñÿ ñ âå�ðîÿòíîñòüþ exp[�ÆE(� � �min)℄Z1 ;ïðîïîðöèîíàëüíîé ìíîæèòåëþ exp(�ÆE� ), êî�òîðûé ïîëó÷àåò ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ ïîñëå èçìå�íåíèÿ êîí�èãóðàöèè. Íîðìèðóþùèé ìíîæèòåëüZ1(ÆE; �max��min) âõîäèò â âûðàæåíèå fA!B=fB!A(ñì. (3)), èñïîëüçóåìîå ïðè îïðåäåëåíèè âåðîÿò�íîñòè ïðèíÿòèÿ ïðîöåññà, è ñ âîçðàñòàíèåì ÆEý��åêòèâíîñòü îáíîâëåíèÿ (âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäàâ íîâóþ êîí�èãóðàöèþ) óìåíüøàåòñÿ. Â ñâÿçè ñýòèì èç-çà îñîáåííîñòåé ñïåêòðà (�k � k2) â äàííîéçàäà÷å ïîòðåáîâàëîñü òàêæå ¾âçâåøèâàòü¿ è ìîìåíòk, îïðåäåëÿþùèé ìåñòî äåéñòâèÿ ïðîöåäóðû.Òàê, â ïðîöåññàõ à, á (ðèñ. 3) ýíåðãèÿ òðàåê�òîðèé â çàòðàãèâàåìîì ïðîìåæóòêå èçìåíÿåòñÿ íàñêîëü óãîäíî áîëüøóþ âåëè÷èíó ÆE = 2q(q+�) (ñì.ðèñ. 8), è íåîáõîäèìî âûáèðàòü q è � ñ âåðîÿòíî�ñòüþ W , ñîîòâåòñòâóþùåé Z1(ÆE; �max � �min). Èñ�ïîëüçîâàííîå äëÿ óñêîðåíèÿ ðàñ÷åòîâ ïðèáëèæåíèåïîêàçàíî íà ðèñ. 9. Ïîäðîáíîñòè êàæäîãî èç ÷åòû�ðåõ ïðîöåññîâ ïðèâåäåíû â ðàáîòå [15℄.Òàêæå ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî â ìîäåëèðîâàíèèèñïîëüçîâàëèñü òîëüêî íåäèàãîíàëüíûå êèíêè(ðèñ. 1â, ã), òàê êàê äèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü âçàè�939
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�èñ. 10. �àññ÷èòàííûå ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿ-íèÿ èññëåäóåìîé ñèñòåìû ïðè  =  = 1=2äëÿ 10 ÷àñòèö ïðè ðàçëè÷íûõ ìîìåíòàõ âðàùåíèÿM = 0; : : : ; 10. Çíà÷åíèå ìîìåíòà âðàùåíèÿ M ïî-êàçàíî ÷èñëîì ó êðèâîé. Áåç âðàùåíèÿ îñíîâíîìóñîñòîÿíèþ ñèñòåìû ñîîòâåòñòâóåò çíà÷åíèå âðàùà-òåëüíîãî ìîìåíòà M = 0, ñ óâåëè÷åíèåì ! îñíîâ-íûì ñîñòîÿíèåì ñòàíîâèòñÿ âåòâü ñ M = 1; 2 è ò. ä.Íåñìîòðÿ íà ïîãðåøíîñòü ïîêàçàííûõ íà ãðà�è-êå ðàñ÷åòíûõ òî÷åê, òî÷íîñòü ãðà�èêîâ ñîñòàâëÿåò10�2, òàê êàê E0(M;!) = EM0 +N(!=2�M=N)2ìîäåéñòâèÿ â äàííîì ñëó÷àå äàåò ëèøü ñäâèãýíåðãèè:Ĥ = �jgj2 (2N2�N)+Xk ��k � !2 �2 n̂k + jgj2 n̂2k��� jgj2 Xk;l;qq 6=0q 6=l�k â+k â+l âl�qâk+q :3.4. Ìåçîñêîïè÷åñêèé ñëó÷àé: ðåçóëüòàòûðàñ÷åòîâ�àñ÷åòû ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðîâîäè�ëèñü ïðè �èêñèðîâàííîì âðàùàòåëüíîì ìîìåíòåMñèñòåìû, çàòåì âûáèðàëàñü âåòâü ñ ìèíèìàëüíîéýíåðãèåé (ñì. ðèñ. 10 è 11). Íà ðèñ. 12 ïîêàçàíûãðà�èêè M(!)=N äëÿ N = 5, 10 è 20 ÷àñòèö ïðè = 0:2. Äëÿ ñðàâíåíèÿ íà òîì æå ãðà�èêå ïðè�âåäåíà ìàêðîñêîïè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü, ïîëó÷åííàÿïðè ïîìîùè ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ �ðîñ�
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�èñ. 11. Çàâèñèìîñòü âðàùàòåëüíîãî ìîìåíòà ñè-ñòåìû èç 10 ÷àñòèö â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè îò ñêî-ðîñòè âðàùåíèÿ ïðè  =  = 1=2, îïðåäåëåííàÿâ ñîîòâåòñòâèè ñ ðèñ. 10. Àáñîëþòíàÿ ïîãðåøíîñòüñîñòàâëÿåò 10�2. Øòðèõîâàÿ ëèíèÿ � ìàêðîñêîïè-÷åñêàÿ çàâèñèìîñòüñà�Ïèòàåâñêîãî äëÿ òîãî æå çíà÷åíèÿ . Óäèâèòåëü�íî, ÷òî øèðèíà ïëàòî ïðàêòè÷åñêè íå ìåíÿåòñÿ ñóìåíüøåíèåì ÷èñëà ÷àñòèö è âûðàæåíèå (8) îêàçû�âàåòñÿ ïðèìåíèìûì äàæå ïðè N < 10, õîòÿ ïðè ìà�ëîì ÷èñëå ÷àñòèö øèðèíà ïðîìåæóòî÷íûõ ñòóïåíåêñðàâíèâàåòñÿ ñ ðàçìåðîì ïëàòî. Òà æå ñèòóàöèÿ íà�áëþäàåòñÿ è ïðè äðóãèõ çíà÷åíèÿõ . (Îòìåòèì îò�ëè÷èå îïðåäåëåíèÿ  = jgjN=~!, ïðèâåäåííîãî â ðà�áîòå [14℄, îò  = jgj(N � 1)=~!, èñïîëüçîâàííîãî âäàííîé ðàáîòå; äëÿ ìàëîãî ÷èñëà ÷àñòèö âòîðîé âà�ðèàíò áîëåå êîððåêòåí.)Òàêèì îáðàçîì, �àçîâàÿ ãðàíèöà ý��åêòà Õåñ�ñà�Ôåðáåíêà, íàéäåííàÿ â ïðåäåëå N ! 1, îñòàåò�ñÿ íåèçìåííîé ïðè ÷èñëå ÷àñòèö, äîñòàòî÷íî ìàëîìäëÿ ðàñ÷åòîâ êëàñòåðíûìè ìåòîäàìè.Â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè áûëà ðàññ÷èòàíà êîððå�ëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ ¾ïëîòíîñòü�ïëîòíîñòü¿K(x) = 1N(N � 1)h	+(x0)	+(x0+x)	(x0+x)	(x0)ix0äëÿ îäíîðîäíîãî è íåîäíîðîäíîãî (â ìàêðîñêîïè÷å�ñêîì ïðåäåëå) ñëó÷àåâ (ñîîòâåòñòâåííî ðèñ. 13 è 14).Ïðè ìàëîì ÷èñëå ÷àñòèö èõ ïîëîæåíèÿ â îáîèõ ñëó�÷àÿõ ñèëüíî êîððåëèðóþò è çàâèñèìîñòè ïðàêòè÷å�ñêè îäèíàêîâû, ïðè áîëüøîì N ãðà�èêè ñîîòâåò�ñòâóþò ðåøåíèþ óðàâíåíèÿ �ðîññà�Ïèòàåâñêîãî.940
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x�èñ. 14. Êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ K(x) ¾ïëîò-íîñòü�ïëîòíîñòü¿ ñèñòåìû ïðè ! = 0 è = 0:75 >  = 1=2 (âíå ïëàòî) äëÿ 2, 4, 10 è80 ÷àñòèö. Øòðèõîâàÿ êðèâàÿ � ðåøåíèå óðàâíå-íèÿ �ðîññà�Ïèòàåâñêîãî4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàáîòå ïðåäñòàâëåí âàðèàíò êâàíòîâîãîäèàãðàììíîãî àëãîðèòìà Ìîíòå-Êàðëî â èìïóëüñ�íîì ïðåäñòàâëåíèè, íàèáîëåå ý��åêòèâíûé ïðèèññëåäîâàíèè ñëàáîâçàèìîäåéñòâóþùèõ ñèñòåì.Äàííûé ìåòîä ïðèìåíèì ê íîâûì êâàíòîâûììîäåëÿì, ðàíåå íåäîñòóïíûì äëÿ èññëåäîâàíèÿêëàñòåðíûìè ìåòîäàìè. Ïðèâåäåíû àðãóìåíòû âïîëüçó îñëàáëåíèÿ ïðîáëåìû çíàêà ïî ñðàâíåíèþ ñîñòàíäàðòíûìè òðàåêòîðíûìè ìåòîäàìè; â íåêîòî�ðûõ ìîäåëÿõ ïðîáëåìà çíàêà îòñóòñòâóåò. Îäíà èçòàêèõ ìîäåëåé � áîçå-ãàç ñ ïðèòÿæåíèåì â òîíêîìâðàùàþùåìñÿ êîëüöå � âïåðâûå èññëåäîâàíà ïðèïîìîùè ìåòîäà ÊÌÊ. Ïðåäñòàâëåííûé àëãîðèòìïîçâîëèë ïðîñëåäèòü èçìåíåíèÿ îñíîâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ äàííîé ñèñòåìû â çàâèñèìîñòè îò ñêîðîñòèâðàùåíèÿ êîíòåéíåðà è âåëè÷èíû âçàèìîäåéñòâèÿïðè ÷èñëå ÷àñòèö N îò 2 äî 100 è ïîäòâåðäèòüñóùåñòâîâàíèå â äàííîé ñèñòåìå ý��åêòà Õåñ�ñà�Ôåðáåíêà [14℄. Â ïðåäåëå N !1 íàéäåíî òî÷íîåóðàâíåíèå �àçîâîé ãðàíèöû ý��åêòà, âåðíîå äàæåâ ñëó÷àå ñðàâíèòåëüíî ìàëîãî ÷èñëà ÷àñòèö N � 10.ß âûðàæàþ áëàãîäàðíîñòü Â.À.Êàøóðíèêîâó,Á.Â.Ñâèñòóíîâó è Í.Â.Ïðîêî�üåâó çà âíèìàíèå941
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