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ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÛÉ ÊÂÀÍÒÎÂÛÉ ÀË�Î�ÈÒÌ ÌÎÍÒÅ-ÊÀ�ËÎÄËß ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈß ÑÈËÜÍÎÊÎ��ÅËÈ�ÎÂÀÍÍÛÕÑÈÑÒÅÌÂ. À. Êàøóðíèêîâ *, À. Â. Êðàñàâèí **Ìîñêîâñêèé èíæåíåðíî-�èçè÷åñêèé èíñòèòóò (�îñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò)115409, Ìîñêâà, �îññèÿÏðåäñòàâëåí íîâûé ý��åêòèâíûé àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî, îñíîâàííûé íà ïðèíöèïàõ íåïðåðûâíîãî âðå-ìåíè, ïîçâîëÿþùèé â ïðîèçâîëüíîì äèñêðåòíîì áàçèñå ðàññ÷èòûâàòü òåðìîäèíàìè÷åñêèå âåëè÷èíû èëèíåéíûé îòêëèê ñìåøàííûõ áîçîí-�åðìèîííûõ, ñïèí-áîçîííûõ è äðóãèõ ñèñòåì ñ ñèëüíûìè êîððåëÿ-öèÿìè, íå äîïóñêàþùèõ àíàëèòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ.PACS: 02.70.Ss, 05.30.-d, 75.10.Jm, 75.40.Mg1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ïîñëåäíåå âðåìÿ â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëå�äîâàíèÿõ ðàññìàòðèâàþòñÿ âñå áîëåå ñëîæíûå ñè�ñòåìû ñ ñèëüíûì ìåæ÷àñòè÷íûì âçàèìîäåéñòâèåìè ñìåøàííîé ñòàòèñòèêîé [1℄ � äîñòàòî÷íî óïîìÿ�íóòü áîçîííûå îïòè÷åñêèå ðåøåòêè, ðåàëèçóþùèåñÿâ ìàãíèòíûõ ëîâóøêàõ ïðè ñâåðõíèçêèõ òåìïåðàòó�ðàõ. Êàê èçâåñòíî [2; 3℄, ñòàòèñòè÷åñêîå îïèñàíèå òà�êèõ ñèñòåì àäåêâàòíî ìîäåëè ðåøåòî÷íûõ áîçîíîâ ñíåíóëåâûì ñïèíîì. Ñîîòâåòñòâóþùèé ãàìèëüòîíèàíÿâëÿåòñÿ ãàìèëüòîíèàíîì ìîäåëè Áîçå �Õàááàðäàäëÿ áîçîíîâ ñ S = 1 [2℄:H = �tXhijiX� (ayi�aj� + ayj�ai�)�Xi �ini ++ U02 Xi ni(ni � 1) + U22 Xi (S2i � 2ni): (1)Â âûðàæåíèè (1) ni � P� ni� � îïåðàòîð ïîëíîãî÷èñëà ÷àñòèö íà óçëå i, Si � îïåðàòîð ïîëíîãî ñïè�íà íà óçëå,S2i � 2ni = 2ni1ni0 + 2ni0ni;�1 � 2ni1ni;�1 � ni1 �� ni;�1 + n2i1 + n2i;�1 + 2ayi1ayi;�1ai0ai0 ++ 2ayi0ayi0ai1ai;�1; (2)*E-mail: kashur�rol.ru, kash�pi
o.mephi.ru**E-mail: AvKrasavin�mail.ru

� = 0;�1 � ïðîåêöèÿ ñïèíà áîçîíà, t � àìïëèòóäàïåðåñêîêà íà áëèæàéøèé óçåë, �i � âíåøíåå ïîëå,äåéñòâóþùåå íà óçåë i.×àñòî ìîæíî ïðåíåáðå÷ü äîïîëíèòåëüíûìè ñòå�ïåíÿìè ñâîáîäû è îãðàíè÷èòüñÿ òîëüêî íóëåâîé ïðî�åêöèåé ñïèíà, ó÷èòûâàÿ, ÷òî, íàïðèìåð, äëÿ àòîìîâ23Na îòíîøåíèå êîíñòàíò âçàèìîäåéñòâèÿ â ãàìèëü�òîíèàíå (1) U2=U0 = 0:04 [4℄. Îäíàêî ó÷åò íåíóëåâî�ãî ñïèíà ïðèâîäèò ê áîëåå áîãàòîé �àçîâîé êàðòèíå:ïðè îïðåäåëåííûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ â ñèñòåìåñóùåñòâóåò �åððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå è èìååò ìå�ñòî �àçîâûé ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà [5; 6℄, ïðè ýòîìàíàëèòè÷åñêîå îïèñàíèå (1) ñ ó÷åòîì ñëàãàåìîãî ñU2 âîçìîæíî òîëüêî â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ.Äðóãîé ïðèìåð ñèñòåìû ñî ñìåøàííîé ñòàòèñòè�êîé � �åðìèîíû ñ òî÷íûì ó÷åòîì ýëåêòðîí-�îíîí-íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, íàïðèìåð, â ìîäåëè Õîëñòåé�íà �Õàááàðäà [7℄ ñ îäíîé îïòè÷åñêîé ìîäîé 
:H = �t Xhiji;�(ayi�aj� +H.
.) + UXi ni"ni# ++
Xi nib � � Xhiji;� ni�(byj + bj)� �Xi;� ni� : (3)Çäåñü ay, a (by, b) � ýëåêòðîííûå (�îíîííûå)îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ, nib = byi bi,ni� = ayi�ai� , � � êîíñòàíòà ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ; t, U � ïàðàìåòðû Õàááàðäà äëÿ äàí�íîé ìîäåëè, � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë. Äàæå óïðî�ùåííàÿ ìîäåëü ñ îäíîóçåëüíûì ýëåêòðîí-�îíîííûìâçàèìîäåéñòâèåì ��Pi� ni�(byi+bi) íå èìååò êîððåêò�6 ÆÝÒÔ, âûï. 1 (7) 81



Â. À. Êàøóðíèêîâ, À. Â. Êðàñàâèí ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 1 (7), 2007íûõ àíàëèòè÷åñêèõ ïðèáëèæåííûõ ðåøåíèé. Èìåþ�ùèåñÿ ÷èñëåííûå ïîäõîäû äëÿ ýòîé ìîäåëè î÷åíüïðèáëèæåííî ó÷èòûâàþò êîëåáàíèÿ ðåøåòêè [8; 9℄,÷àñòî èñïîëüçóþò èçâåñòíûå êàíîíè÷åñêèå ïðåîáðà�çîâàíèÿ [10℄, óïðîùàþùèå â ðÿäå ñëó÷àåâ çàäà÷ó.Äëÿ ìîäåëè (3) ñèòóàöèÿ óñëîæíÿåòñÿ òàêæåèç-çà àíòèñèììåòðèè ýëåêòðîííîé âîëíîâîé �óíê�öèè, ÷òî ïðèâîäèò ê ïðîáëåìå çíàêà â ÷èñëåííîéïðîöåäóðå Ìîíòå-Êàðëî è íåâîçìîæíîñòè êîððåêò�íîãî ðàñ÷åòà. Ýòó ïðîáëåìó ìîæíî áûëî áû ÷àñòè÷�íî ïðåîäîëåòü, åñëè ïåðåéòè ê èìïóëüñíîìó áàçèñó,â êîòîðîì óïðîùåííàÿ ìîäåëü â îäíîìåðíîì ñëó÷àåèìååò ñëåäóþùèé âèä (m � ÷èñëî óçëîâ):H = �2tXq;� 
os 2�qm ayq�aq���Xq;� nq�+
Xq byqbq++ Um Xq;q0 ;q00 ayq0"aq0+q"ayq00#aq00�q# �� �pm Xq;q0 ;�(ayq0�aq0+q�byq + ayq0�aq0�q�bq): (4)×àñòè÷íîå ðåøåíèå ïðîáëåìû çíàêà â èìïóëüñ�íîì áàçèñå ñâÿçàíî ñ ðàñïðåäåëåíèåì ñîñòîÿíèé ïîîäíî÷àñòè÷íûì ýíåðãèÿì"q = �2t 
os(2�q=m)è, ñîîòâåòñòâåííî, ñ èõ ñâîåîáðàçíîé ïðåäâàðèòåëü�íîé ¾ñîðòèðîâêîé¿ ïî ñòàòèñòè÷åñêèì âåñàì ïðèïðèìåíåíèè ïðîöåäóðû Ìîíòå-Êàðëî.Â êà÷åñòâå ñèñòåì ñî ñëîæíîé ñòàòèñòèêîé ìîæ�íî òàêæå óïîìÿíóòü ñïèí-�îíîííûå ìîäåëè, èíòåí�ñèâíî èññëåäóåìûå â ïîñëåäíåå âðåìÿ [11℄, è ìîäåëèòèïà ìîäåëè �àøáû�Ïåêàðà [12℄ äëÿ ñèñòåìû ýêñè�òîí-ïîëÿðîíîâ.Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ðàñ÷åòà ìîäåëåé ñî ñìåøàí�íîé ñòàòèñòèêîé è ñèëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì íåîáõî�äèì äîñòàòî÷íî ãèáêèé ìåòîä ñòîõàñòè÷åñêîãî ìîäå�ëèðîâàíèÿ, ïîçâîëÿþùèé ðàáîòàòü ñ ïðîèçâîëüíûìäèñêðåòíûì áàçèñîì (óçåëüíûì, èìïóëüñíûì èëèäðóãèì), à òàêæå ñ ïðîèçâîëüíîãî âèäà äèàãîíàëü�íûìè è íåäèàãîíàëüíûìè ñëàãàåìûìè â ãàìèëüòî�íèàíå.Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëàãàåòñÿ àëãîðèòì êâàíòî�âîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî, îñíîâàííûé íà àëãîðèò�ìå Continuous Time World Line (CTWL) [13; 14℄, ïîç�âîëÿþùèé ðàññ÷èòûâàòü ïðîèçâîëüíûé ãàìèëüòîíè�àí îáùåãî âèäà è ðàáîòàòü â ðàçëè÷íûõ áàçèñíûõñîñòîÿíèÿõ. Îñíîâíûå ïðèíöèïû, ïðåäëîæåííûå âðàáîòå [13℄ è ðàçâèòûå äëÿ êîíêðåòíûõ ìîäåëåé âðÿäå ïîñëåäóþùèõ ðàáîò (ñì., íàïðèìåð, äàëåêî íåïîëíûé ïåðå÷åíü ðàáîò [14�23℄), íå âñåãäà ïîçâîëÿ�þò ðåøèòü ïðîáëåìû êîíêðåòíîé ðåàëèçàöèè îáùåé

ñõåìû [13; 14℄, ÷òî â ñâîþ î÷åðåäü íå äàåò âîçìîæ�íîñòè íàïðÿìóþ ðàññ÷èòûâàòü êîíêðåòíûå �èçè÷å�ñêèå ñèñòåìû. Äàííàÿ ðàáîòà íàïðàâëåíà íà ïðåîäî�ëåíèå ñóùåñòâåííûõ ïðîáëåì êîíêðåòíîé ðåàëèçà�öèè ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî è ïðåä�ëàãàåò ñïîñîáû ðàñ÷åòà �èçè÷åñêèõ ñèñòåì ñî ñëîæ�íîé, à èíîãäà ñìåøàííîé ñòàòèñòèêîé. Ïðè ýòîì ñõå�ìà èç ðàáîòû [13℄ ñóùåñòâåííî îáîáùåíà, ââåäåíûäîïîëíèòåëüíûå ïðîöåäóðû îáíîâëåíèÿ �àçîâûõ ñî�ñòîÿíèé, ñóùåñòâåííî ðàñøèðåíî ïîíÿòèå ¾äèñêðåò�íûé áàçèñ¿. Ïðåäëîæåííûé àëãîðèòì ïðîòåñòèðî�âàí íà ïðèìåðå ìîäåëåé ñ ýëåêòðîí-�îíîííûì âçàè�ìîäåéñòâèåì, à òàêæå áîçå-ìîäåëåé ñ íåíóëåâûì ñïè�íîì. Ïîëó÷åíû ïåðâûå �èçè÷åñêèå ðåçóëüòàòû äëÿíåáîëüøèõ ñèñòåì.2. ÔÎ�ÌÓËÈ�ÎÂÊÀ ÌÅÒÎÄÀ ÄËßÏ�ÎÈÇÂÎËÜÍÎ�Î ÄÈÑÊ�ÅÒÍÎ�ÎÁÀÇÈÑÀÑëåäóÿ ðàáîòàì [13; 14℄, ðàçîáüåì ãàìèëüòîíèàíH ðàññìàòðèâàåìîé �èçè÷åñêîé ñèñòåìû â ïðåäñòàâ�ëåíèè âçàèìîäåéñòâèÿ íà îñíîâíóþ (çàòðàâî÷íóþ)÷àñòü H0 è âîçìóùåíèå V . Òîãäà ïîëó÷èìe��H = e��(H0+V ) = e��H0�(�);�(�) = T� exp0�� �Z0 V (�) d�1A ;ãäå V (�) = e�H0V e��H0 ;à T� îáîçíà÷àåò óïîðÿäî÷åíèå ïåðåìåííûõ � . Ñòàòè�ñòè÷åñêàÿ ñóììà ïðèíèìàåò âèä, óäîáíûé äëÿ âû�÷èñëåíèÿ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî:Z = Sp0�e��H0 241� �Z0 d� V (�)++ �Z0 d�1 �1Z0 d�2V (�1)V (�2)� : : :351A : (5)Äèñêðåòíûé àíàëîã �îðìóëû (5) ïðè ðàçáèåíèè âðå�ìåíí�îé øêàëû íà èíòåðâàëû �� (� = ��N) èìååòâèä82



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 1 (7), 2007 Ý��åêòèâíûé êâàíòîâûé àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî : : :Z = 1XN=0 Xn1;n2;::: ;nN�1<�2<:::<�N�N+1��1 (���)N �
� NYk=0 (hnkjV jnk+1i exp (�(�k+1 � �k)Ek)) ; (6)ãäå hnkjV jnk+1i � Vkîáîçíà÷àåò, êàê ïðàâèëî, íåäèàãîíàëüíîå ñëàãàåìîåâ âîçìóùåíèè V è íàçûâàåòñÿ êèíêîì, ïðèâîäÿ�ùèì ê èçìåíåíèþ ñîñòîÿíèÿ, à øàã øêàëû ìíèìîãîâðåìåíè �� ! 0. Ñîâîêóïíîñòü ñîñòîÿíèé jnji ñî�ñòàâëÿåò ìãíîâåííóþ êîí�èãóðàöèþ, êîòîðàÿ èìååòïðîñòîå ãðà�è÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå â âèäå òðàåêòî�ðèé, ñõîäíîå ñ âèäîì êîí�èãóðàöèè â ñòàíäàðòíîìäèñêðåòíîì òðàåêòîðíîì (World Line) ìåòîäå Ìîí�òå-Êàðëî (ðèñ. 1à).Â çàâèñèìîñòè îò êîíêðåòíîãî ãàìèëüòîíèàíà Hâûáèðàåòñÿ âîçìóùåíèå V è íàáîð ïðîöåäóð, îáåñ�ïå÷èâàþùèé ïîëíûé ïåðåáîð âñåõ âîçìîæíûõ ìãíî�âåííûõ êîí�èãóðàöèé.�àññìîòðèì îïåðàòîð ýíåðãèè �èçè÷åñêîé ñèñòå�ìû äîñòàòî÷íî îáùåãî âèäà:H = Xkln1n2n3n4 tn1n2n3n4kl (An1n2yk An3n4l +H.
.) ++ Xkln2n2 Un1n2kl Mn1n2kl + Xkn1n2Bn1n2k (An1n2k +H.
.)++Xkn CnkNnk+ Xkln1n2n3Dn1n2n3kl Nn3l (An1n2k +H.
.): (7)Çäåñü k; l � íóìåðàöèÿ ¾óçëîâ¿ äèñêðåòíîãî áàçè�ñà, n1; n2; : : : � ñîñòîÿíèÿ, ðåàëèçóåìûå íà êîíêðåò�íîì ¾óçëå¿. Îïåðàòîðû An1n2k � îïåðàòîðû ïåðåõî�äà ¾óçëà¿ k èç ñîñòîÿíèÿ n1 â ñîñòîÿíèå n2; Nnk ,Mn1n2kl � äèàãîíàëüíûå îïåðàòîðû (â äàííîì ïðåä�ñòàâëåíèè). Âñå ïàðàìåòðû ãàìèëüòîíèàíà, õàðàê�òåðèçóþùèå àìïëèòóäû ïåðåõîäîâ (t), äèàãîíàëü�íûå ìåæ÷àñòè÷íûå âçàèìîäåéñòâèÿ (U) è îòêëèê íàâíåøíèå ïîïåðå÷íûå (B;D) è ïðîäîëüíûå (C) ïîëÿ,ìîãóò áûòü óíèêàëüíû äëÿ êàæäîãî ñîñòîÿíèÿ è ¾óç�ëà¿ è ìîãóò âêëþ÷àòü â ñåáÿ ðàññ÷èòàííûå çàðàíååìàòðè÷íûå êîý��èöèåíòû. Òàêèì îáðàçîì, ïîëàãà�åòñÿ, ÷òî îíè óæå ó÷èòûâàþò âñå îñîáåííîñòè ñòà�òèñòèêè (áîçå, �åðìè, ñïèíîâîé), â ÷àñòíîñòè, ó÷è�òûâàþò ìíîæèòåëè âèäà pn (äëÿ áîçå-ñòàòèñòèêè),p(S + SZ)(S � SZ + 1) (äëÿ ñïèíîâîé ñòàòèñòèêè)èëè (�1)Pk nk (äëÿ �åðìè-ñòàòèñòèêè). Ñîîòâåò�ñòâåííî, äåéñòâèÿ îïåðàòîðîâ íà áàçèñíûå �óíêöèèïðèâîäÿò ëèáî ê ïåðåõîäó â íîâûå ñîñòîÿíèÿ äëÿ
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�èñ. 1. à � Âèä �àçîâûõ òðàåêòîðèé ñ ðàçðûâà-ìè (¾÷åðâÿìè¿) [13℄, ý��åêòèâíî îáíîâëÿþùèìèìãíîâåííûå êîí�èãóðàöèè. Âåðòèêàëüíàÿ îñü � êî-îðäèíàòû ¾óçëîâ¿, ãîðèçîíòàëüíàÿ îñü � ìíèìîåâðåìÿ. á � �îæäåíèå è çàìûêàíèå ¾÷åðâåé¿íåäèàãîíàëüíûõ äëÿ äàííîãî ïðåäñòàâëåíèÿ îïåðà�òîðîâ, ëèáî îñòàâëÿþò èõ áåç èçìåíåíèÿ â ñëó÷àåäèàãîíàëüíûõ îïåðàòîðîâ:An1n2k j : : : nk1 : : : i = j : : : nk2 : : : i;Nn1k j : : : nk1 : : : i = j : : : nk1 : : : i;Mn1n2kl j : : : nk1 : : : nl2 : : : i = j : : : nk1 : : : nl2 : : : i: (8)Ïîä ñîñòîÿíèÿìè ¾óçëà¿ nk ïîíèìàþòñÿ òàêæåè ÷àñòè÷íî äèàãîíàëèçîâàííûå (àíàëèòè÷åñêè èëè÷èñëåííî) ñîñòîÿíèÿ, òàê ÷òî êàæäûé ¾óçåë¿ äàí�íîãî ãàìèëüòîíèàíà èñõîäíî ìîã áûòü ñîñòàâëåíèç 3�10 ðåàëüíûõ óçëîâ ïðîñòðàíñòâåííîé ðåøåò�êè ïåðâè÷íîé ìîäåëè, íî ïîñëå äèàãîíàëèçàöèè òà�êèõ ïåðâè÷íûõ êëàñòåðîâ â ãàìèëüòîíèàíå â íîâîìïðåäñòàâëåíèè ó÷èòûâàåòñÿ èí�îðìàöèÿ òîëüêî îáýíåðãèÿõ äèàãîíàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé è ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòàõ ïåðåõîäîâ ìåæäó íèìè è ìåæäó ñî�83 6*



Â. À. Êàøóðíèêîâ, À. Â. Êðàñàâèí ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 1 (7), 2007ñåäíèìè êëàñòåðàìè. Ýòî ïîçâîëÿåò, âî-ïåðâûõ, ÷à�ñòè÷íî ðåøèòü ïðîáëåìó çíàêà (åñëè îíà èìååòñÿ),òàê êàê ïåðâè÷íàÿ äèàãîíàëèçàöèÿ ñîðòèðóåò ñîñòî�ÿíèÿ ïî ýíåðãèè, è, âî-âòîðûõ, íå ó÷èòûâàòü âû�ñîêîýíåðãåòè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ, çàâåäîìî íå äàþùèåâêëàä â ñòàòèñòèêó. ¾Îáðåçàíèå¿ âûñîêîýíåðãåòè÷�íûõ ñîñòîÿíèé àíàëîãè÷íî ìåòîäó ïðîñòðàíñòâåí�íîé ðåíîðìàëèçàöèîííîé ãðóïïû.Òàêèì îáðàçîì, ïðîöåäóðå Ìîíòå-Êàðëî ìîæåò âîáùåì ñëó÷àå ïðåäøåñòâîâàòü òî÷íàÿ äèàãîíàëèçà�öèÿ èñõîäíûõ ÷àñòåé ñèñòåìû (ïî ñîñòîÿíèÿì êîí�êðåòíûõ óçëîâ èëè ãðóïï óçëîâ) è ïîñòðîåíèå ãà�ìèëüòîíèàíà (7). Ïåðåõîä â íîâûé áàçèñ ìîæåò áûòüòî÷íûì, åñëè ó÷èòûâàþòñÿ âñå èñõîäíûå ñîñòîÿíèÿñèñòåìû, èëè ïðèáëèæåííûì, åñëè ïðîèñõîäèò îãðà�íè÷åíèå íà ÷èñëî ñîñòîÿíèé ïîëó÷èâøåãîñÿ ¾óçëà¿,â ýòîì ñëó÷àå ãàìèëüòîíèàí (7) áóäåò ý��åêòèâíûìãàìèëüòîíèàíîì.Ôîðìóëèðîâêà ìîäåëè (7) ñ êîíêðåòíûì îïèñà�íèåì îäíî÷àñòè÷íûõ è äâóõ÷àñòè÷íûõ ñëàãàåìûõ,êîòîðûå íàèáîëåå ÷àñòî âñòðå÷àþòñÿ â �èçè÷åñêèõñèñòåìàõ, ïðåäñòàâëÿåòñÿ íàèáîëåå óäîáíîé è ïîçâî�ëÿåò ñðàçó èñïîëüçîâàòü ìåòîä äëÿ êîíêðåòíûõ ïðè�ìåðîâ �èçè÷åñêèõ ñèñòåì, ÷òî áóäåò ïîêàçàíî â ñëå�äóþùèõ ðàçäåëàõ. Äëÿ ðåàëèçàöèè ðàçëîæåíèÿ (5),(6) èñõîäíûé (íóëåâîé) ãàìèëüòîíèàí è âîçìóùåíèåáûëè âûáðàíû åñòåñòâåííûì îáðàçîì:H0 = Xkln1n2 Un1n2kl Nn1k Nn2l +Xkn CnkNnk ;V = Xkln1n2 tn1n2n3n4kl (An1n2yk An3n4l +H.
.) ++ Xkn1n2Bn1n2k (An1n2k +H.
.) ++ Xkln1n2n3Dn1n2n3kl Nn3l (An1n2k +H.
.); (9)
òàê ÷òî âîçìóùåíèå âêëþ÷àåò âñå íåäèàãîíàëüíûåñëàãàåìûå, à äèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü ó÷èòûâàåòñÿ ïðèèçìåíåíèè ýíåðãèè â ýêñïîíåíòàõ ðàçëîæåíèÿ (6).3. Ï�ÎÖÅÄÓ�Û ÎÁÍÎÂËÅÍÈßÌ�ÍÎÂÅÍÍÛÕ ÊÎÍÔÈ�Ó�ÀÖÈÉ ÂÔÀÇÎÂÎÌ Ï�ÎÑÒ�ÀÍÑÒÂÅÂ ýòîì ðàçäåëå áóäóò îïèñàíû âñå ïðîöåäóðû îá�íîâëåíèÿ òðàåêòîðèé, êîòîðûå íåîáõîäèìû äëÿ ýð�ãîäè÷íîñòè ÷èñëåííîé ñõåìû.Íàïîìíèì, ÷òî îñíîâíàÿ èäåÿ CTWL-àëãîðèò-ìà [13; 14℄ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òîáû ñîâîêóïíîñòüñîñòîÿíèé, ñîäåðæàùèõ çàìêíóòûå òðàåêòîðèè â�àçîâîì ïðîñòðàíñòâå, äîïîëíèòü �èêòèâíûìè

ñîñòîÿíèÿìè, âêëþ÷àþùèìè ðàçðûâû òðàåêòî�ðèé (ðèñ. 1à). Ýòî ýêâèâàëåíòíî äîáàâëåíèþ êãàìèëüòîíèàíó �èêòèâíûõ ñëàãàåìûõ âèäàXi (byi + bi) (10)(â óçåëüíîé ñõåìå).Äâà ðàçðûâà òðàåêòîðèé îáðàçóþò êàê áû ¾÷åð�âÿ¿ (¾worm¿), ý��åêòèâíî äâèãàþùåãîñÿ ïî �àçî�âîìó ïðîñòðàíñòâó (ðèñ. 1à) è îáíîâëÿþùåãî òðà�åêòîðèè. Ïðè ýòîì ïðîèñõîäÿò ïåðèîäè÷åñêèå çàìû�êàíèÿ è ðîæäåíèÿ ¾÷åðâÿ¿ (ðèñ. 1á ). Ïîñëå çàìû�êàíèÿ ¾÷åðâÿ¿ �èêòèâíàÿ äîáàâêà (10) èñ÷åçàåò èìîæíî ñîáèðàòü èí�îðìàöèþ îá ýíåðãèè ñèñòåìû èäðóãèõ �èçè÷åñêèõ âåëè÷èíàõ â ðåàëüíîé �àçîâîéêîí�èãóðàöèè. Àëãîðèòì [13℄ óñòðîåí òàê, ÷òî äî�ïóñêàåò íå áîëåå îäíîãî ¾÷åðâÿ¿ â êîí�èãóðàöèè,ïîýòîìó âåðîÿòíîñòü çàìûêàíèÿ ¾÷åðâÿ¿ ïîðÿäêà1=L2, ãäå L � ðàçìåð ñèñòåìû. Òàêîå îáíîâëåíèåòðàåêòîðèé, êîãäà ïåðåìåùåíèå îò îäíîé ðåàëüíîéêîí�èãóðàöèè ê äðóãîé ïðîèñõîäèò ÷åðåç áîëüøîå÷èñëî âèðòóàëüíûõ (�èêòèâíûõ) ñîñòîÿíèé, îêàçà�ëîñü íàñòîëüêî ý��åêòèâíûì, ÷òî ðåçêî ïîâûñè�ëî ñêîðîñòü ñõîäèìîñòè àëãîðèòìà è äàëî âîçìîæ�íîñòü ðåàëèçîâàòü öåëûé ðÿä ìîäè�èêàöèé àëãîðèò�ìà äëÿ ðàçëè÷íûõ ìîäåëåé ñî ñïèíîâûìè, áîçîííû�ìè è �åðìèîííûìè ñòåïåíÿìè ñâîáîäû êàê â äèñ�êðåòíîì, òàê è â êîíòèíóàëüíîì áàçèñå [15�21℄, àòàêæå ñäåëàëî ñõåìó ðàñ÷åòà ýðãîäè÷íîé èç-çà âêëþ�÷åíèÿ �àçîâûõ òðàåêòîðèé ñ íåíóëåâûì çíà÷åíè�åì ÷èñëà çàêðóòîê �àçîâûõ òðàåêòîðèé (windingnumber) [13�15℄. Çàìåòèì, ÷òî èäåÿ âêëþ÷åíèÿ �èê�òèâíûõ (âèðòóàëüíûõ) ñîñòîÿíèé òàêæå èìååò ìåñòîâ ðàçâèòûõ â ïîñëåäíåå âðåìÿ äåòåðìèíàíòíûõ ìå�òîäàõ Ìîíòå-Êàðëî [21; 23; 24℄, ý��åêòèâíûõ ïåòëå�âûõ àëãîðèòìàõ [25�27℄ è èõ ïîñëåäóþùèõ ìîäè�è�êàöèÿõ [28�30℄, à òàêæå â ðàçëè÷íûõ àëãîðèòìàõ âû�ñîêîòåìïåðàòóðíûõ ðàçëîæåíèé [31�35℄. Êðîìå òî�ãî, äîïîëíèòåëüíûé ó÷åò ñòàòèñòèêè ïî âèðòóàëü�íûì ñîñòîÿíèÿì ïîçâîëÿåò òàêæå â åäèíîì àëãîðèò�ìå ïîëó÷àòü èí�îðìàöèþ î íåäèàãîíàëüíûõ êîððå�ëÿòîðàõ (íàïðèìåð, î ìàöóáàðîâñêîé �óíêöèè �ðè�íà [13; 15�17; 20; 23℄).Â ïðåäñòàâëåííîì çäåñü ìåòîäå òàêæå èìåþò ìå�ñòî �èêòèâíûå ðàçðûâû òðàåêòîðèé. Îäíàêî áëàãî�äàðÿ íàëè÷èþ âî ìíîãèõ ìîäåëÿõ ÿâíûõ ñëàãàåìûõòèïà (10), íàïðèìåð, ïðè âçàèìîäåéñòâèè ñ âíåøíè�ìè ïîïåðå÷íûìè ïîëÿìè,84



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 1 (7), 2007 Ý��åêòèâíûé êâàíòîâûé àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî : : :n1 n2 n3 n4 n5n6 n7 n8 n9 n6 �2�1
n1 n9àán1 n2 n3 n4 n5 n1 n5

ji n5n3�Æj n5�Æjn4�Æjn8�Æin3�Æn4�Æ n5�ÆÆ=n2�n1
n9�ÆÆj=n2�n1Æi=n7�n6

�èñ. 2. à � Ïðîöåäóðà ¾move¿ äëÿ êèíêà, ñâÿçû-âàþùåãî äâà ¾óçëà¿. á � Ïðîöåäóðà ¾move¿ äëÿäâèæåíèÿ ¾÷åðâÿ¿Xkn1n2Bn1n2k (An1n2k +H.
.) ++ Xkln1n2n3Dn1n2n3kl Nn3l (An1n2k +H.
.); (11)÷àñòî íåò íåîáõîäèìîñòè äîáàâëÿòü �èêòèâíûå ÷ëå�íû â îïåðàòîð ýíåðãèè, òàê ÷òî âñå êîí�èãóðàöèèÿâëÿþòñÿ ðåàëüíûìè �èçè÷åñêèìè, äàþùèìè âêëàäâ ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó. Ïîòîìó â äàííîì ïîäõîäåâîçìîæíû ñîñòîÿíèÿ ñ ëþáûì êîëè÷åñòâîì ðàçðû�âîâ (¾÷åðâåé¿), è èõ êîëè÷åñòâî äèêòóåòñÿ âåëè÷è�íîé âçàèìîäåéñòâèé B;D. Çàìåòèì, ÷òî â ñëó÷àå îò�ñóòñòâèÿ ñëàãàåìîãî òèïà (11) â êîíêðåòíîì ãàìèëü�òîíèàíå åãî âñå ðàâíî íåîáõîäèìî âêëþ÷èòü äëÿ îá�íîâëåíèÿ òðàåêòîðèé ïåðåõîäà n1 $ n2, ïðèñóòñòâó�þùåãî â ïåðâîì íåäèàãîíàëüíîì ñëàãàåìîì, ïðîïîð�öèîíàëüíîì t, è ñ÷èòàòü �èêòèâíûì. Ïðè ýòîì íà�êëàäûâàåòñÿ îãðàíè÷åíèå íà êîëè÷åñòâî �èêòèâíûõ¾÷åðâåé¿. Îêîí÷àòåëüíî, â ñõåìå âîçìîæíû êàê ðå�àëüíûå, òàê è �èêòèâíûå ¾÷åðâè¿, ñîãëàñíî ñëàãàå�ìîìó (11), ïðè ýòîì âñå îíè îáíîâëÿþòñÿ ïî åäèíîéñõåìå Ìåòðîïîëèñà.Äëÿ ðåàëèçàöèè ìåòîäà áûëè ðàçðàáîòàíû ñïå�öèàëüíûå ïðîöåäóðû îáíîâëåíèÿ ñîñòîÿíèé â �à�çîâîì ïðîñòðàíñòâå, àíàëîãè ïðîöåäóð ¾kink�anti-kink¿, ¾move¿, ¾jump¿, ¾re
onne
tion¿, ¾
reation�an-nihilation¿ â àëãîðèòìå CTWL (ñì. [13℄). Ýòè ìî�äè�èöèðîâàííûå ïðîöåäóðû ñõåìàòè÷íî ïðåäñòàâ�ëåíû íà ðèñ. 2�5.Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíà ïðîöåäóðà ¾move¿ � äâèæå�íèÿ ëèáî êèíêà, ñâÿçûâàþùåãî äâà ¾óçëà¿, íå îáÿ�çàòåëüíî ñîñåäíèõ (ðèñ. 2à), ëèáî ðàçðûâà òðàåêòî�ðèè � ¾÷åðâÿ¿ (ðèñ. 2á ). Çàìåòèì, ÷òî ïåðåìåùåíèåêèíêà (¾÷åðâÿ¿) âîçìîæíî íå îáÿçàòåëüíî ñ �èê�

n2i
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n3n1 n1
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n1

n2n4

τ2τ1�èñ. 3. Ïðîöåäóðà ¾kink�antikink¿, èçìåíÿþùàÿñîñòîÿíèå áåç ðàçðûâà òðàåêòîðèé
ij n1n2 n3�

n1n2 n1
n1n2 n1n3�n4

n5� n3�èñ. 4. Ïðîöåäóðà ¾jump�antijump¿. Ñîãëàñíî [13℄,ýòà æå ïðîöåäóðà ìîæåò áûòü è ïðîöåäóðîé¾re
onne
tion�antire
onne
tion¿, îòëè÷àÿñü îò ïåð-âîé òîëüêî çàìåíîé ¾äûðêà¿$ ¾÷àñòèöà¿n1 n1 n1n2 �2�1�èñ. 5. Ïðîöåäóðà ¾
reation�annihilation¿. ¾×à-ñòèöà¿ (¾äûðêà¿) çäåñü óñëîâíî ïîíèìàåòñÿ êàên1 < n2 (n1 > n2)ñèðîâàííûìè èçìåíåíèÿìè ÷èñåë çàïîëíåíèÿ Æi; Æj ,êàê ïðåäñòàâëåíî íà ðèñóíêå, âîçìîæåí âàðèàíò ñ âå�ðîÿòíîñòíûì âûáîðîì òèïà êèíêà â êàæäîì èíòåð�âàëå ïî � . Ýòî îäíà èç âàæíåéøèõ ïðîöåäóð äëÿ ý���åêòèâíîãî îáíîâëåíèÿ êîí�èãóðàöèé: èç-çà áîëü�øîãî ðàçíîîáðàçèÿ â îáùåì ñëó÷àå òèïîâ êèíêîâ(¾÷åðâåé¿) íåîáõîäèìû èõ ïîñòîÿííûå ïåðåñòàíîâ�êè ïî øêàëå ìíèìîãî âðåìåíè.Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíà ìîäè�èöèðîâàííàÿ ïðîöåäó�ðà ¾kink�antikink¿ (è îáðàòíàÿ ê íåé), íà ðèñ. 4 �ïðîöåäóðà ¾jump�antijump¿, âêëþ÷àþùàÿ â ñåáÿâ äàííîì àëãîðèòìå àâòîìàòè÷åñêè è ïðîöåäóðó¾re
onne
tion�antire
onne
tion¿ [13℄, íà ðèñ. 5 � àíà�ëîã ïðîöåäóðû ¾
reation�annihilation¿. Îáùåå çàìå�÷àíèå ïî ýòèì ïðîöåäóðàì ñîñòîèò â ñëåäóþùåì:äëÿ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ â ýòîì ìåòîäå íåò ïîíÿòèé85
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n2 n3n1 �1 �2 n3n1

n1 n3�1
�2�èñ. 6. Äîïîëíèòåëüíûå ïðîöåäóðû, ïðèâîäÿùèå êèçìåíåíèþ ÷èñåë è ñîðòîâ ðàçðûâîâ (¾÷åðâåé¿)
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�èñ. 7. Òèïè÷íàÿ ìãíîâåííàÿ êîí�èãóðàöèÿ â �à-çîâîì ïðîñòðàíñòâå (�àçîâûå òðàåêòîðèè) ïðè ìî-äåëèðîâàíèè 
 ïîìîùüþ íîâîãî àëãîðèòìà ìåòîäîìÌîíòå-Êàðëî â 12-óçåëüíîì êëàñòåðå. Çàíÿòûå ñî-ñòîÿíèÿ îòìå÷åíû æèðíûìè ëèíèÿìè. Âåðòèêàëü-íûå ëèíèè � ïåðåõîäû ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè � êèí-êè. Òî÷êàìè ïîêàçàíû îáðûâû òðàåêòîðèé, ñîîòâåò-ñòâóþùèå ñëàãàåìûì òèïà An1n2i , An1n2yj . Âñå òðà-åêòîðèè, êðîìå îáðûâîâ (¾÷åðâåé¿), ñâÿçàíû, ñî-åäèíåíèå ïðîèñõîäèò ÷åðåç íåñêîëüêî ¾óçëîâ¿, ò. å.ìîäåëèðóåòñÿ ñèòóàöèÿ ñ ïåðåõîäàìè íå òîëüêî íàáëèæàéøèå ¾óçëû¿¾÷àñòèöà¿ è ¾äûðêà¿, ÷òî áûëî ñóùåñòâåííî ïðè ðå�àëèçàöèè CTWL-àëãîðèòìà äëÿ óçåëüíûõ ìîäåëåéòèïà ìîäåëè Õàááàðäà. Òåì íå ìåíåå, â äàííîì ïîä�õîäå âñå ïðîöåäóðû óñëîâíî äåëÿòñÿ íà äâà êëàñ�ñà: ¾ýëåêòðîíîïîäîáíûå¿ è ¾äûðî÷íîïîäîáíûå¿ (íà�ïðèìåð, ñ n1 > n3 è ñ n1 < n3 äëÿ ïðîöåäóðû¾kink�antikink¿ íà ðèñ. 3), ÷òî îáëåã÷àåò ñîñòàâëå�íèå êîððåêòíûõ ñîîòíîøåíèé äåòàëüíîãî áàëàíñà.

τ

τ

τ

δE

à
á

τ0 τ1 τ2 τN−1 τN. . .

n2 n3

n1

τj τ ′′

n3n2

n1

τN

τi τ ′

τi τ ′

τi = τ2

τi = τ1

τj = τN−1

�èñ. 8. Ïðîöåäóðû ¾kink�antikink¿ (à) è ¾jump¿(á ), ðåàëèçóþùèåñÿ íà �îíå êóñî÷íîé �óíêöèèÆE(�) � ïðèðàùåíèÿ ýíåðãèè îò äèàãîíàëüíûõ ñëà-ãàåìûõ çà ñ÷åò èçìåíåíèÿ ñîñòîÿíèÿÁûëè òàêæå ââåäåíû äîïîëíèòåëüíûå ïðîöåäó�ðû, ó÷èòûâàþùèå âîçìîæíîñòü ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâèçìåíåíèÿ óçåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Ýòè ïðîöåäóðû ïî�êàçàíû íà ðèñ. 6. Â ÷àñòíîì ñëó÷àå n3 = n1 + 1 == n2+2 íà ÿçûêå óçåëüíîãî áàçèñà èõ ìîæíî èíòåð�ïðåòèðîâàòü êàê ïåðåõîäû ñîñòîÿíèé òèïàa(�1) : : : (ay(�2))2 $ ay(�1) : : : ;a(�1) : : : (ay(�2))2 $ a(�2) : : : ; (12)ïðè ýòîì ìåíÿþòñÿ êîëè÷åñòâî è ñîðòà îáðûâîâ òðà�åêòîðèé (¾÷åðâåé¿). Ïðèìåð ìãíîâåííîé êîí�èãóðà�öèè ñèñòåìû ñ íåñêîëüêèìè ðàçðûâàìè òðàåêòîðèéäëÿ 12-óçåëüíîãî êëàñòåðà, ïîëó÷åííîé â ïðîöåññåñ÷åòà, ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 7.�àñ÷åò ñîîòâåòñòâóþùèõ âåðîÿòíîñòåé ïåðåõî�äîâ ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè âûïîëíÿåòñÿ ñîãëàñíî ïîä�õîäó, èçëîæåííîìó â ðàáîòå [13℄, ñ ó÷åòîì óðàâíåíèéäåòàëüíîãî áàëàíñà, âåðîÿòíîñòåé îáðàùåíèé ê ïðî�öåäóðàì è äðóãèõ íåîáõîäèìûõ àòðèáóòîâ ñòîõàñòè�÷åñêîé ñõåìû äëÿ êîððåêòíîé ðåàëèçàöèè àëãîðèò�ìà Ìåòðîïîëèñà, ïîýòîìó ìû îñòàíîâèìñÿ òîëüêî íàîñîáåííîñòÿõ ðàñ÷åòà ïðèìåíèòåëüíî ê äàííîìó àë�ãîðèòìó. Çàìåòèì, ÷òî äëÿ ó÷åòà ñëàãàåìûõ âèäà86



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 1 (7), 2007 Ý��åêòèâíûé êâàíòîâûé àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî : : :Xkln1n2n3Dn1n2n3kl Nn3l (An1n2k +H.
.) (13)íåîáõîäèìî ïðè ëþáîì äâèæåíèè èëè èçìåíåíèè¾÷åðâÿ¿ An1n2k ó÷èòûâàòü âçàèìîäåéñòâèå âíåøíå�ãî ïîëÿ, õàðàêòåðèçóåìîå ïàðàìåòðîì Dn1n2n3kl , ñ óç�ëîì l â ñîñòîÿíèè n3. Òàêèì îáðàçîì, âî âñåõ ïðî�öåäóðàõ, ñâÿçàííûõ ñ ðàçðûâàìè òðàåêòîðèé, ñëå�äóåò ó÷èòûâàòü òàêîå âçàèìîäåéñòâèå (ò. å. âñå ðàç�ðûâû òðàåêòîðèé âñå âðåìÿ íàõîäÿòñÿ â ïîñòîÿí�íî ìåíÿþùåìñÿ ïîëå âçàèìîäåéñòâèÿ Dn1n2n3kl ) è ïå�ðåñ÷èòûâàòü àìïëèòóäû ¾÷åðâåé¿ ñòàðîãî è íîâî�ãî ñîñòîÿíèé ñ ó÷åòîì ïàðàìåòðà D. Çàòåì òî÷íîðàññ÷èòûâàþòñÿ âñå èçìåíåíèÿ ýíåðãèé â ñîîòâåò�

ñòâèè ñ âûðàæåíèåì (9) äëÿ H0. Äëÿ ýòîãî âåðîÿò�íîñòè ïåðåõîäîâ áûëè îáîáùåíû íà ñëó÷àé êóñî÷�íî-íåïðåðûâíîãî äåéñòâèÿ, ïîðîæäåííîãî ïîòåíöè�àëîì âçàèìîäåéñòâèÿ ñ äðóãèìè ¾óçëàìè¿, íà �îíåêîòîðîãî ïðîèñõîäÿò âñå èçìåíåíèÿ ñîñòîÿíèé íà âû�áðàííûõ ¾óçëàõ¿.Çà ñ÷åò èçìåíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ïîÿâëÿåòñÿ ïðèðà�ùåíèå ýíåðãèè ÆE(�) � êóñî÷íàÿ �óíêöèÿ ìíèìîãîâðåìåíè � , îïðåäåëÿåìàÿ âñåìè äèàãîíàëüíûìè âçà�èìîäåéñòâèÿìè H0 (ðèñ. 8). Ñ ó÷åòîì ýòîãî îòíîøå�íèå ñòàòèñòè÷åñêèõ âåñîâ íîâîãî è ñòàðîãî ñîñòîÿ�íèé â ïðîöåäóðå ¾kink�antikink¿ (êàê è â ïðîöåäóðå¾
reation�annihilation¿) (ðèñ. 8à) ðàâíîWnewWold [i; j℄ = 8>>><>>>: Q1(�i)Q1(�j) exp24� �j�1Z�i+1 ÆE(�) d�35 jYk=i ÆVk; i 6= j;Q2(�i)ÆVi; i = j;ÆVk = V newkV oldk ;Q1(�i) = �i+1Z�i d� 0 exp [�ÆE(� 0)(� 0 � �i)℄ ;Q2(�i) = �i+1Z�i d� 0 � 0Z�i d� 00 exp [�ÆE(� 0)(� 0 � � 00)℄ ;
(14)

à â ïðîöåäóðå ¾jump¿ (ðèñ. 8á ) îíî ðàâíîWnewWold [i℄ = Q1(�i) exp24� �NZ�i+1 ÆE(�) d�35 NYk=i ÆVk: (15)Çäåñü Vk � ìàòðè÷íûé ýëåìåíò (ñì. (6)) íåäèàãî�íàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (9), ìåíÿþùåãî áàçèñíóþ�óíêöèþ ïðè ìíèìîì âðåìåíè �k. Â ÷àñòíîñòè, âïðîèçâåäåíèå jQk=i ÆVk âõîäÿò è ìíîæèòåëè îò ïî�ÿâèâøèõñÿ äîïîëíèòåëüíûõ êèíêîâ (èëè ¾÷åðâåé¿)(ðèñ. 8): jtn1n2n3n4ij j2 � ¾kink�antikink¿;tn1n2n3n4ij Bn3n2j � ¾jump¿: (16)Ïðîöåäóðà âûáîðà êîíêðåòíûõ çíà÷åíèé � 0 è � 00 (ñì.ðèñ. 8) ñîñòîèò èç òðåõ ýòàïîâ.

1. Ñ ó÷åòîì äåòàëüíîãî áàëàíñà îöåíèâàåòñÿ ñóì�ìàðíàÿ ñòàòèñòè÷åñêàÿ âåðîÿòíîñòü ïîÿâëåíèÿ â èí�òåðâàëå (�0; �N ) íîâîãî ñîñòîÿíèÿ âèäà, ïîêàçàííîãîíà ðèñ. 8:WnewWold [kink�antikink℄ =Xi;j WnewWold [i; j℄;WnewWold [jump℄ =Xi WnewWold [i℄: (17)2. Åñëè âîçìîæíî ïîÿâëåíèå òàêîãî ñîñòîÿíèÿ,âçâåøèâàåòñÿ îòíîñèòåëüíàÿ âåðîÿòíîñòü ðåàëèçà�öèè êèíêîâ óæå â êîíêðåòíûõ èíòåðâàëàõ (�j+1; �j),(�i+1; �i) ò. å. âçâåøèâàþòñÿ ìåæäó ñîáîé ñëàãàåìûåâ ñóììàõ (17).3. Âíóòðè èíòåðâàëîâ (�i+1; �i), (�j+1; �j) ïðîèñ�õîäèò âûáîð êîíêðåòíûõ çíà÷åíèé � 0 è � 00 ñîãëàñíîðàñïðåäåëåíèÿì âåðîÿòíîñòåé � ïîäûíòåãðàëüíûì�óíêöèÿì â âûðàæåíèÿõ äëÿ Q1;2(�).87



Â. À. Êàøóðíèêîâ, À. Â. Êðàñàâèí ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 1 (7), 20074. �ÀÑ×ÅÒ ÌÎÄÅËÈÕÎËÑÒÅÉÍÀ�ÕÀÁÁÀ�ÄÀÂ ýòîì è ñëåäóþùèõ ðàçäåëàõ ïðåäñòàâëåíû ðå�çóëüòàòû òåñòèðîâàíèÿ ïðåäëîæåííîãî àëãîðèòìàäëÿ íåáîëüøèõ �èçè÷åñêèõ ñèñòåì. Âûáîð ìàëûõêëàñòåðîâ äèêòîâàëñÿ íåîáõîäèìîñòüþ òî÷íîé ïðî�âåðêè ðåçóëüòàòîâ ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî ñ ïîìîùüþìåòîäà òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè ãàìèëüòîíîâîé ìàò�ðèöû.Àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî áûë ïðîòåñòèðîâàí íàìîäåëè Õîëñòåéíà �Õàááàðäà (3) äëÿ ÷åòûðåõ óçëîâäëÿ ñëó÷àÿ ïåðèîäè÷åñêèõ óñëîâèé. Äëÿ êîíêðåòíîéðåàëèçàöèè èñïîëüçîâàëèñü êàê óçåëüíîå (3), òàê èèìïóëüñíîå ïðåäñòàâëåíèå (4). Ïîêàæåì, êàê îäíóè òó æå çàäà÷ó äëÿ ñõåìû (7) ìîæíî ïðåäñòàâèòü âñóùåñòâåííî ðàçëè÷íûõ âèäàõ.Óçåëüíàÿ êîäèðîâêà ÿâëÿåòñÿ, â îáùåì ñëó÷àå,ñòàíäàðòíîé äëÿ òàêèõ ìîäåëåé. Îòìåòèì òîëüêî,÷òî èìååò ìåñòî òðè òèïà ¾óçëîâ¿ � äâà ýëåê�òðîííûõ (äëÿ êàæäîé ïðîåêöèè ñïèíà) ñ çàïîë�íåíèåì n = 0; 1 è îäèí áîçîííûé ñ çàïîëíåíè�åì nb = 0; 1; : : : ; Nmax (â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àåNmax = 4). Òàêèì îáðàçîì, èìååì 12-óçåëüíûé êëàñ�òåð èç ðàçëè÷íîãî òèïà ¾óçëîâ¿.Êîäèðîâêà ñîñòîÿíèé â èìïóëüñíîì áàçèñå ïî�êàçàíà íà ðèñ. 9; 16 âîçìîæíûõ ýëåêòðîííûõ ñî�ñòîÿíèé (äëÿ îäíîé ïðîåêöèè ñïèíà) ïðåäñòàâëåíûêàê ¾÷èñëà çàïîëíåíèÿ¿ n îò 0 äî 15 è ïîìåùå�íû íà îäèí ¾ýëåêòðîííûé óçåë¿, à �îíîíû îñòàþò�ñÿ â ñòàíäàðòíîì óçåëüíîì ïðåäñòàâëåíèè (íà ÷åòû�ðåõ óçëàõ), ïðè÷åì ðàçðåøåííûå ñîñòîÿíèÿ �îíîíîânb = 0; 1; : : : ; 4. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ìåòîäà Ìîí�òå-Êàðëî èìååì øåñòü ý��åêòèâíûõ ¾óçëîâ¿: äâàýëåêòðîííûõ ñ 16 ñîñòîÿíèÿìè äëÿ êàæäîãî ñïèíàè ÷åòûðå áîçîííûõ, êàæäûé ñ ïÿòüþ âîçìîæíûìèñîñòîÿíèÿìè. Óäîáñòâî ïðåäñòàâëåíèÿ ýëåêòðîííûõñîñòîÿíèé îäíèì ý��åêòèâíûì ¾óçëîì¿ ñîñòîèò âòîì, ÷òî âñå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû â �îðìóëå (4)ñ ó÷åòîì àíòèñèììåòðèè çàðàíåå ðàññ÷èòûâàþòñÿè çàêëàäûâàþòñÿ â ñõåìó ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî. Åñ�ëè èñõîäíî â (4) ïðèñóòñòâóþò ÷åòûðåõ�åðìèîííûåñëàãàåìûå, ñâÿçàííûå ñ ÷åòûðüìÿ ðàçëè÷íûìè èì�ïóëüñàìè, òî â êîíå÷íîì âûðàæåíèè (7) ïîëó÷àþò�ñÿ òîëüêî ÷ëåíû ãàìèëüòîíèàíà, ñâÿçûâàþùèå ëèáîäâà ý��åêòèâíûõ ýëåêòðîííûõ ¾óçëà¿, ëèáî îäèíýëåêòðîííûé è îäèí áîçîííûé ¾óçåë¿, ÷òî óêëàäû�âàåòñÿ â ñõåìó ïðîöåäóð îáíîâëåíèÿ êîí�èãóðàöèé,îáñóæäàâøèõñÿ â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå. Áîëåå òîãî,è â óçåëüíîé ñõåìå ìîæíî îáúåäèíÿòü �åðìèîíûâ ý��åêòèâíûå ¾óçëû¿, ÷òî ñóùåñòâåííî óïðîùàåòìîäåëèðîâàíèå.
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�èñ. 9. Êîäèðîâêà èìïóëüñîâ äëÿ îäíîé ïðîåêöèèñïèíà ýëåêòðîíîâ â ìîäåëè Õîëñòåéíà �ÕàááàðäàÄëÿ ïðîâåðêè êîððåêòíîñòè ìåòîäà ïðîâîäèëàñüòî÷íàÿ äèàãîíàëèçàöèÿ ãàìèëüòîíîâîé ìàòðèöû ìî�äåëè (è â óçåëüíîì, è â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíè�ÿõ).Íà ðèñ. 10 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè ÷èñëà �î�íîíîâ îò âåëè÷èíû êîíñòàíòû ýëåêòðîí-�îíîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ (äàííûå ñîâïàäàþò â îáåèõ êîäè�ðîâêàõ). Çàìåòèì, ÷òî ÷èñëî ýëåêòðîíîâ âûäåðæè�âàëîñü ðàâíûì ïîëîâèííîìó çàïîëíåíèþ ïî óçëàì.Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ñ ðîñòîì êîíñòàíòû âçàè�ìîäåéñòâèÿ ÷èñëî �îíîíîâ òàêæå âîçðàñòàåò, ÷òîñîâïàäàåò ñ òåîðåòè÷åñêèìè ïðåäñêàçàíèÿìè. Êà�êèå-ëèáî áîëåå äåòàëüíûå ñîïîñòàâëåíèÿ ñ òåîðè�åé ïðîâîäèòü ðàíî, òàê êàê ðàññìîòðåííûé êëàñòåðñëèøêîì ìàë. Êðîìå òîãî, íàïîìíèì, ÷òî â äàííîéðàáîòå ñäåëàí àêöåíò â îñíîâíîì íà ìåòîäîëîãè÷å�ñêîì àñïåêòå è íà òåñòèðîâàíèè íîâîãî àëãîðèòìà.Òåì íå ìåíåå, çàìåòèì, ÷òî î ïðîâåäåíèè êîððåêò�íûõ ðàñ÷åòîâ �îíîííîé ïîäñèñòåìû ìåòîäàìè Ìîí�òå-Êàðëî â ìíîãî÷àñòè÷íîé ýëåêòðîííîé çàäà÷å áåçäîïîëíèòåëüíûõ óïðîùåíèé íàì íåèçâåñòíî, òàê êàêäàæå ðåäóöèðîâàííîå ýëåêòðîí-�îíîííîå ñëàãàåìîåâ �îðìóëå (3) äëÿ îäíîé �îíîííîé ìîäû ïðåäñòàâ�ëÿåò ñîáîé äîñòàòî÷íî ñëîæíóþ ÷àñòü âçàèìîäåé�88



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 1 (7), 2007 Ý��åêòèâíûé êâàíòîâûé àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî : : :
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�èñ. 10. Çàâèñèìîñòü ÷èñëà �îíîíîâ Nb îò âåëè÷è-íû ýëåêòðîí-�îíîííîãî ïàðàìåòðà � â ìîäåëè Õîë-ñòåéíà �Õàááàðäà. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìåòîäîìÌîíòå-Êàðëî (òî÷êè) è ìåòîäîì òî÷íîé äèàãîíàëè-çàöèè (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ). ×èñëî óçëîâ Na = 4, ïå-ðèîäè÷åñêàÿ îäíîìåðíàÿ öåïî÷êà. Ïàðàìåòðû ìî-äåëè: t = 1:4, U = 0:5, 
 = 1, � = 0:5, � = 10ñòâèÿ äëÿ ïðÿìûõ ðàñ÷åòîâ ñ ïîìîùüþ àëãîðèòìîâìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî.Èç ðèñ. 10 âèäíî, ÷òî ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûåìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî è ìåòîäîì òî÷íîé äèàãîíàëè�çàöèè, ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò.Êîíå÷íî, ïðîáëåìà çíàêà, òèïè÷íàÿ äëÿ �åðìè�îíîâ, èìååò ìåñòî è äëÿ ýòîé ìîäåëè. Îäíàêî â èì�ïóëüñíîì áàçèñå ñîñòîÿíèÿ óæå ïåðâè÷íî îòñîðòèðî�âàíû ïî äèàãîíàëüíûì ýíåðãèÿì âèäà Pq ayqaq , ÷òîñóùåñòâåííî îñëàáëÿåò ïðîáëåìó. Êðîìå òîãî, ïðèïðàêòè÷åñêè ïîëîâèííîì çàïîëíåíèè íà óçëå (äëÿ�åðìèîíîâ), ÷òî èìååò ìåñòî äëÿ äàííîãî ñëó÷àÿ,èç-çà ñèììåòðèè ¾÷àñòèöà�äûðêà¿ ïðîáëåìà çíàêàòàêæå ÷àñòè÷íî ðåøåíà.5. �ÀÑ×ÅÒ ÌÎÄÅËÈ ÁÎÇÅ�ÕÀÁÁÀ�ÄÀC S = 1Ïðåäëîæåííûé â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìåòîä áûëòàêæå èñïîëüçîâàí äëÿ àíàëèçà ìîäåëè áîçîíîâ ñS = 1 (1) � íàèáîëåå àäåêâàòíîé ìîäåëè äëÿ áî�çå-ãàçà â ìàãíèòî-îïòè÷åñêèõ ëîâóøêàõ ïðè ñâåðõ�íèçêîé òåìïåðàòóðå.Ñïîñîáû êîäèðîâàíèÿ ñîñòîÿíèé ïðîèëëþñòðè�

0

n = 0, 1, 2

0

n = 0, 1, 2

0

n = 0, 1, 2, . . . , 26

n = 0, 1, 2 n = 0, 1, 2

n = 0, 1, 2, . . . , 8

à

á�èñ. 11. Äâà òèïà êîäèðîâêè íà ¾óçëå¿ äëÿ ìîäå-ëè áîçîíîâ 
 S = 1 ïðè Nmax = 2: à � îáúåäè-íåíèå âñåõ ïðîåêöèé â îäèí ý��åêòèâíûé ¾óçåë¿ñ ÷èñëîì ñîñòîÿíèé 27; á � ïðåäñòàâëåíèå â âèäåäâóõ ¾óçëîâ¿ � ñ íåíóëåâûìè è íóëåâîé ïðîåêöèÿ-ìè ñïèíà, ñ ÷èñëîì ñîñòîÿíèé 9 è 3, ñîîòâåòñòâåí-íîðîâàíû íà ðèñ. 11. Çàìåòèì, ÷òî ñàìàÿ ïðîáëåì�íàÿ ÷àñòü ãàìèëüòîíèàíà (1) � ýòî ñëàãàåìûå âè�äà ay1ay�1a0a0 (ñì. (2)), òàê êàê îíè ñâÿçûâàþò òðèïðîåêöèè ñïèíà, ò. å. òðè ¾óçëà¿, åñëè áû îòäåëüíîó÷èòûâàëàñü êàæäàÿ ïðîåêöèÿ. Îáúåäèíÿÿ ñîñòîÿ�íèÿ ñ äâóìÿ (èëè ñî âñåìè òðåìÿ) ïðîåêöèÿìè ñïèíàâ ñîñòîÿíèÿ îäíîãî ý��åêòèâíîãî ¾óçëà¿ (ðèñ. 11),ñõåìó Ìîíòå-Êàðëî ìîæíî óïðîñòèòü, ÷òî ïîçâîëÿ�åò ðàññ÷èòàòü õàðàêòåðèñòèêè ñèñòåìû áîçîíîâ ñS = 1. Òàêîå ïðåäñòàâëåíèå ñîîòâåòñòâóåò ïðåäëî�æåííîé âûøå ñõåìå îáíîâëåíèÿ êîí�èãóðàöèé. Ñó�ùåñòâåííî, ÷òî äëÿ îäíîé è òîé æå ìîäåëè ìîæíîèñïîëüçîâàòü ðàçëè÷íûå êîäèðîâêè, èñõîäÿ èç óäîá�ñòâà ðàñ÷åòîâ.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ýíåð�ãèè ñèñòåìû è ÷èñëà çàïîëíåíèÿ áîçîíîâ ïîêàçà�íû íà ðèñ. 12. Ýòè äàííûå òàêæå áûëè ïðîòåñòè�ðîâàíû ñ ïîìîùüþ ìåòîäà òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè.Ïðè ðàñ÷åòàõ ìåòîäîì òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè ìàê�ñèìàëüíûå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ áîçîíîâ áûëè ñóùå�ñòâåííî îãðàíè÷åíû (nb = 0; 1; 2), ÷òî îáóñëîâëèâà�ëîñü âîçìîæíîñòÿìè äàííîãî ìåòîäà. Çàìåòèì, ÷òîäëÿ êîððåêòíîé ïðîâåðêè íåîáõîäèìî, ÷òîáû âñåòðè ïðîåêöèè ñïèíîâ áîçîíîâ ïðè ðàñ÷åòå ìåòîäîìÌîíòå-Êàðëî èìåëè òå æå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ, ÷òî èïðè ðàñ÷åòå ìåòîäîì òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè. Ìå�89
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�èñ. 12. Çàâèñèìîñòè ýíåðãèè ñèñòåìû (à) è ñðåä-íåãî ÷èñëà çàïîëíåíèÿ áîçîíîâ (á ) äëÿ ðàçëè÷-íûõ ïðîåêöèé ñïèíà îò ïàðàìåòðà âçàèìîäåéñòâèÿU . �àñ÷åò ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ìîäåëè áîçîíîâñ S = 1 íà òðåõ óçëàõ. Ìàêñèìàëüíîå çàïîëíåíèåóçëà Nmax = 2 (òðè ñîñòîÿíèÿ íà óçëå äëÿ îä-íîé ïðîåêöèè ñïèíà). Ïàðàìåòðû ìîäåëè: t = 1,� = 0:5, U2 = �0:5, � = 10. Ïðîâåäåíà ïåðåêîäè-ðîâêà ñîñòîÿíèé ñî ñïèíàìè �1, òàê ÷òî â ðàñ÷åòåèñïîëüçóåòñÿ ý��åêòèâíûé ¾óçåë¿ ñ ÷èñëîì ñîñòî-ÿíèé 3� 3 = 9íÿÿ çíà÷åíèÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, íàì óäàëîñüäîñòè÷ü ñîâïàäåíèÿ ðåçóëüòàòîâ äëÿ ÷èñåë çàïîëíå�íèÿ áîçîíîâ, ïîëó÷åííûõ îáîèìè ìåòîäàìè, è ïîêà�çàòü, ÷òî â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè ñîâïàäàþò è ðàñ�ñ÷èòàííûå ýòèìè ìåòîäàìè çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ñèñòå�ìû.Êàê âèäíî èç ðèñ. 12, ÷èñëî áîçîíîâ äëÿ ðàçëè÷�íûõ ïðîåêöèé ñïèíà êàê �óíêöèÿ ïàðàìåòðà âçàè�ìîäåéñòâèÿ èñïûòûâàåò èçëîì ïðè U � 4: â ýòîéòî÷êå ïðîèñõîäèò ðåçêîå ïåðåðàñïðåäåëåíèå áîçîí�íîé ïëîòíîñòè ìåæäó íóëåâîé è íåíóëåâûìè êîì�ïîíåíòàìè ñïèíà. Êîíå÷íî, êëàñòåð ñëèøêîì ìàë,÷òîáû äåëàòü êàêèå-ëèáî âûâîäû î íàëè÷èè �àçî�âîãî ïåðåõîäà, êðîìå òîãî, ïðè ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâà�íî ñëèøêîì ñèëüíîå îãðàíè÷åíèå íà ìàêñèìàëüíûå÷èñëà çàïîëíåíèÿ (Nmax = 2). Îäíàêî ìîæíî ñêà�çàòü, ÷òî ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñîãëàñóþòñÿ êàêñ âûâîäàìè î âîçìîæíîñòè �àçîâîãî ïåðåõîäà ïåð�âîãî ðîäà [5℄, òàê è ñ íàáëþäåíèÿìè ñâîåîáðàçíîéäèìåðèçàöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ [36℄.

6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàáîòå ïðåäñòàâëåí íîâûé ý��åêòèâíûé àë�ãîðèòì êâàíòîâîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî, îñíîâàí�íûé íà ïðåäëîæåííîì â ðàáîòàõ [13; 14℄ àëãîðèò�ìå CTWL. Îñíîâíûå õàðàêòåðíûå ÷åðòû äàííîãîïîäõîäà � èñïîëüçîâàíèå îáîáùåííîãî äèñêðåòíîãîáàçèñà, ãèáêîñòü ñõåìû Ìîíòå-Êàðëî, ïîçâîëÿþùàÿðàññ÷èòûâàòü ñëîæíûå �èçè÷åñêèå ñèñòåìû ñî ñìå�øàííîé ñòàòèñòèêîé, âîçìîæíîñòü ðàáîòàòü ñ ïðîèç�âîëüíûì ÷èñëîì ðàçðûâîâ òðàåêòîðèé (¾÷åðâåé¿) âìãíîâåííûõ êîí�èãóðàöèÿõ. Êðîìå òîãî, âîçìîæíûïðåäâàðèòåëüíàÿ ÷àñòè÷íàÿ äèàãîíàëèçàöèÿ èñõîä�íîé ñèñòåìû, è, êàê ñëåäñòâèå, ðåàëèçàöèÿ íà÷àëü�íîé ñîðòèðîâêè óçåëüíûõ ñîñòîÿíèé ïî ýíåðãèè, ÷òîïðèâîäèò ê áîëåå ý��åêòèâíîé ñõîäèìîñòè àëãîðèò�ìà è ê îñëàáëåíèþ ïðîáëåìû çíàêà.Äëÿ êðàòêîñòè èçëîæåíèÿ äåòàëè ðàñ÷åòà ðàç�ëè÷íûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé â íàñòîÿùåéðàáîòå íå îáñóæäàëèñü, îäíàêî ñëåäóåò çàìåòèòü,÷òî â ðàìêàõ äàííîãî ïîäõîäà íà îñíîâàíèè èí�îð�ìàöèè î ñòàòèñòèêå ¾÷åðâåé¿ íåñëîæíî ïîëó÷èòüèí�îðìàöèþ î òåìïåðàòóðíîé �óíêöèè �ðèíàhAn1n2yk (0)An3n4l (�)i.Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü Ï. Ô. Êàð�öåâó çà ïîëåçíûå îáñóæäåíèÿ ðàáîòû. �àáîòà âû�ïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíò�06-02-16406). ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. L. Mathey, S.-W. Tsai, and A. H. Castro Neto, Phys.Rev. Lett. 97, 030601 (2006).2. S. Tsu
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