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ترونی با الکهای ی سیستمپایهسازی حالت های اساسی در شبیههمدوس جفت شده، دو مورد از پیچیدگیهای روش حالتسازی با بهینه چکیده:

ه در هر گام به پالایش شبک  انتخابی و نیازی انرژی شبکهی اند از نیاز به محدود کردن بازهسازی شد. این دو پیچیدگی عبارتروش ابتکاری، ساده

Hرالکترونی نظیتکیستم یک سی سازی چاه پتانسیل حالت پایهرهیافت برای نخستین بار برای شبیهسازی در این زمانی. روش بهینه
به کار رفته است.  2

ای هحالتی استفاده از شبکه .همدوس با دقت بسیار مطلوبی با مقادیر دقیق توافق دارد حالت 6۵۵از تنها ای متشکل شبکهی سازی در پایهنتایج شبیه

 .خواهد شدسازی به توافق بهتری با نتایج دقیق منجر تر در شبیههمدوس بزرگ
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Abstract: The coupled coherent states method (CCS) has been optimized in order to remove the two 

complexities in the simulation of the ground state of electronic systems. These two complexities are the 

necessity of the energy restriction in the process of generating CS grid, and the essential refinement of the 

grid in each time-step. The optimized method which for the first time has been applied for simulation of the 

potential well of the ground state of one-electron systems such as 
2H . The simulation results on the basis of 

a grid containing only 500 coherent states show a very good consistency with the exact curve. Implementing 

grids with more coherent states into the simulation would lead to a better consistency with the exact values. 
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 مقدمه  .1
ای هیستمسازی سهای بسیاری برای شبیهاخیر روشهای سالدر 

 سازی اما شبیه ؛]4-9[ انداتمی و مولکولی به کار گرفته شده

های چندالکترونی به صورت یستمس )ابعاد کامل( بعدیسه

نگین سهای هبر امکانات محاسباتی و رابط کوانتومی و دقیق بنا

 روش، ها. یکی از این روشاستریاضیاتی امری بسیار دشوار 

 استتوسعه یافته  اخیراً ی(CCS)شدههای همدوس جفتحالت

با  هایمجموعهسازی کامل کوانتومی تا ابزاری برای شبیه ]4-93[

را فراهم سازد. هدف و چندالکترونی  تک یدرجات آزادی بالا

شرودینگر وابسته به زمان در ی نهایی این روش، حل دقیق معادله

همدوس است. این موضوع چندین مزیت بسیار ی پایههای حالت

سازی وابسته به زمان اول، شبیه. ]93، 1، 4[ مهم را در پی دارد

الکترونی با ابعاد کامل و های اتمی و مولکولی تکیستمس

ی اولیهی . دوم، شبکهشودر میای چند بعدی  میسّذرهبس

شوند. می های همدوس به طور محدود و تصادفی انتخابحالت

. روندها، از بین میمعادله ها درشدگیسوم، تعداد زیادی از جفت

کوانتومی است اما از دینامیک  رم، اگر چه روش کاملاًچها

 هایها )تحول حالتکلاسیک برای بررسی حرکت الکترون

تر از و در نهایت و مهم دبرهای حقیقی( بهره میهمدوس در زمان

گونه و  -های مولکولی هیدرژونیستمکه در مورد سهمه آن 

ط متوس های همدوس بر روی پتانسیلپتانسیل کولنی، حالت

 و  های کولنیکنند که این امر باعث رفع تکینگیحرکت می

این روش به صورت . ]93، 1[ شودها با تابع خطا میگزینی آنجای

، ها نظیر انتقال انرژی وردشیموفق بر روی بسیاری از پدیده کاملاً

زنی در تونل یها، پدیدهدررو در مولکولبی -دینامیک غیر

ها سازی کوانتومی آنبا چندین درجه آزادی )که شبیه هاییستمس

 است هاعمال شد( چندبعدی بسیار پیچیده نیاز دارد هاییستمسبه 

 این روش توسعه داده ی پایه های دیگری برروش .[94-91]

، روش ]99 ،93[ (FG)ثابت  -های پهنااند. روش گاوسینشده

و  [99 ،93]( FCCS-I) نوع اولی شدههای همدوس جفتحالت

( FCCS-II) نوع دومی شدههای همدوس جفتروش حالت

نظیر  های دوالکترونییستمهای الکترونی سسازی حالت. شبیه[93]

و  CCS روشدو  یوسیلهه مولکول هیدروژن یا اتم هلیم ب

FCCS-II  جا که . از آن[93، 8، 7] استپیش از این انجام شده

ه الکترونی است، نیازی بدر این گزارش تکتوجه مورد یستم س

فرمیونی نوع دوم  یشدههای همدوس جفتحالتاستفاده از روش 

(FCCS-II که روشی متقارن است، وجود ندارد. در این ) ،گزارش

ده و آن ش سازیبهینه (CCSده )شهای همدوس جفتروش حالت

یک ی ایهپسازی چاه پتانسیل حالت برای نخستین بار برای شبیه

Hالکترونی نظیرتکیستم س
  شده است. کار گرفتهبه 2

در بخش اول این گزارش، پس از یک مرور سریع بر روش 

اصلی سازی روش شده، به بهینههای همدوس جفتاصلی حالت

ترونیالکتکیستم . در بخش دوم، هامیلتونی سشودخته میپردا

H
ل سازی چاه پتانسیو در نهایت نتایج شبیه شودمی بررسی 2

گزارش و با مقادیر ، بهینه CCSبا روش یستم این سی حالت پایه

 شود. مقایسه می [9۵] دقیق

 

 . مبانی نظری2
 (CCSهای همدوس جفت شده )روش حالت 2.1

 Mیستم شده، تابع موج یک س های همدوس جفتطبق روش حالت

 حالت همدوس نمایش داد: Nنهش توان براساس برهمبعدی را می
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آن که در 
kZ     یک حالت همدوسM  بعدی است. ضریب تابع

 آیددست میه زیر ب یاز رابطه kD نمایی
 

(9  )   
    

   
N

l k

k l
kl

l

S t S t
D t C t exp i Ω t



 
 
 
 


1

1

 

 

 هایلفهؤماتریس همپوشانی با م معکوس Ω-9آن که در 

     |kl k lt Z t Z t     است. از طرف دیگر برای(t)lC داریم 
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زیر  یتابع کنش وابسته به زمان است و از رابطهدر آن،  kS(t)که 

 آیددست میه ب
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بالای در رابطه   ˆ| |k kZ t Z t   عناصر قطری ماتریس عملگر
. از استهای همدوس نامتقارن حالتی در پایه [93] لاگرانژی
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های همدوس های این روش این است که در آن، تحول حالتویژگی

 داریم شود ودینامیک کلاسیک محاسبه میی در زمان با رابطه
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چنین، برای هم .[93، 1]شده است  هامیلتونی مرتبH آن،در که 

 ودشزیر بهره گرفته میی از رابطه ،بررسی دینامیک تابع موج
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 آن، که در 

     , , ,* * *
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 آیددست میه زیر بی مقدار انتظاری انرژی نیز از رابطه
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اتمی   هاییستمسی یابی به حالت پایهبرای دستدر این پژوهش، 

استفاده شده،  [93، 8] کارلوی پخشی –و مولکولی از روش مونت 
های شرودینگر مستقل از زمان، حالت یهبرای حل معادلو 

 1 یطهراب ،. بنابرایناندفته شدهگرهمدوس مستقل از زمان در نظر 
 آیدبه صورت زیر درمی
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، از jCشروع برای تحول ضرایب ی ، نقطه3ی از رابطهاستفاده با 

 آیددست میه ب زیری رابطه
(9۵                                                  )     |j jC z ψ     
 

آن، که در    z |j ψ  از ضرب داخلی حالت همدوس j ام

اخته سی سؤاکه به صورت تصادفی توسط تابع توزیع گآن، 

ها در که از روی مکان هسته ،و حالت همدوس نخستین ، شودمی
های با این فرض که حالتید. آدست میه شود، بمی ساختهیستم س

نیز به صورت زیر  8ی کنند، رابطههمدوس در زمان تغییر نمی
 آیددرمی
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های موهومی تا زمانی در زمان 9۵ی رابطهی وسیلهه تابع موج ب
، 99 ییابد که برای مقدار انتظاری انرژی در رابطهتحول می

 رقم اعشار( 7تا  1با دقت حداقل  همگرایی بسیار خوبی )مثلاً

 حاصل شود.
 

Hی هندمولکول هیدروژن یک بار یوییستم سازی سشبیه 2.2
با 2

 بهبود یافته -های همدوس جفت شدهاستفاده از روش حالت

شده در این بخش تا به این جا مربوط به  ذکر های هتمامی رابط
های همدوس جفت شده است. در این گزارش روش حالت

ع به کار گرفته شده در مرجی اولیهی ساخت شبکه برخلاف روش
برای ساخت  [93]شده است  ارایه  ، از روش جدیدی که اخیراً[1]

 -به این صورت که ویژهشده است ه برده بهراولیه ی شبکه
بعدی اولیه درست در مقدارهای متناظر با یک حالت همدوس سه

شوند. در فضای فاز تولید می أدر مبد یعنییستم سی میان دو هسته
مقدار را به صورت -این ویژه

jZ شاخص گیریم. نظر می درj 
 یبعدی نقطهحالت همدوس سه اینعد است. بُ یمربوط به شماره

های همدوس به صورت حالت شروع ساخت شبکه است و دیگر
 شوند. دو عدد تصادفیتصادفی حول این حالت همدوس تولید می

(jkq  وjkp ) هر بعد هر  (حرکتی اندازه) تکانهمرتبط با مکان و
شود سی ساخته میؤبعدی، توسط تابع توزیع گاحالت همدوس سه

صفر و یک است. با ساخت این دو  بینکه این دو عدد، عددی 
های همدوس اولیه مربوط به حالتهای رامقد –عدد و داشتن ویژه

که لازم برای ساختن شبهای رامقد -زیر باقی ویژه ی رابطه از طریق
 آینددست میه ب
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 است. عدبُی شماره j حالت همدوس وی شماره kآن در که 
سی را ؤتنظیم پهنای تابع توزیع گای پارامترهای فشردگی وظیفه

، به ترتیب پارامترهای فشردگی pαو  qα [.93، 1] برعهده دارند
جه در جالب توی در هر بعد هستند. نکتهتکانه متناظر با مکان و 
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گرفتن پارامترهای فشردگی متفاوت برای  نظر بالا، دری رابطه
 ی که در روش ساخت شبکهاست؛ در صورتیتکانه و مکان 

 ، تنها یک پارامتر فشردگی[1]به کار گرفته شده در مرجع ی اولیه

αایج تری در بهینه کردن نتشود. بنابراین آزادی بیش، معرفی می
 در اختیار داریم.

در روش به کار رفته در این پژوهش که براساس روش ارایه 
های است هیچ نیازی به مقید کردن حالت [93]شده در مرجع 

 . تیساتی نمحاسبی اولیهی همدوس انتخابی در تولید شبکه

 نیازی به پالایش در هر گام زمانی از تحول تابع دیگر اولیهی شبکه
بری، روند محاسبات را به یند زماناموج ندارد. حذف چنین فر

ر حال همگرایی بسیا بخشد و با اینمی تسرع یتوجهقابلمقدار 

 شود.دقیقی در انرژی حاصل می

Hیهندبار یویمولکول هیدروژن یک یستم سازی سبرای شبیه
2 ،

ی ههست -الکترونی پتانسیل کولنی جاذبههای لهبا حذف جم
ی همربوط به پتانسیل کولنی دافعی مربوط به الکترون دوم و جمله

 آیدرمیصورت  داین به یستم دو الکترون، هامیلتونی متناظر با س
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 نتایج . 5

Hسیستمدر این بخش محاسبات مربوط به 
با استفاده از روش  2

شود. نتایج بهینه شده ارایه میو های همدوس جفت حالت
، 6۵۵، 9۵۵متشکل از  ،های به ترتیبشبکهی محاسبات بر پایه

نمایش داده شده است.  9شکل حالت همدوس، در  9۵۵۵و  9۵۵۵
های همدوس در فضای پهنای حالت ،γپارامتر  نموداردر این دو 

  .[93، 1، 1] کندفاز را تنظیم می
ین های بدر این نمودار مشخص است که انحرافی که در فاصله

تایی نسبت به  9۵۵۵ ی( برای شبکهa.u. 1ای بزرگ )بالای هسته
( برطرف 9۵۵۵) تردهد برای شبکه با تعداد بیشمقدار دقیق رخ می

Hیستمس [9۵] مقادیر دقیقی مقایسه 9 شکلدر شود. می
با نتایج  2

حالت همدوس، آورده شده  9۵۵۵با  شبکهی یک محاسبه بر پایه

 است.
 6۵۵ی متشکل از شبکه Zی لفهؤفضای فاز متناظر با م 3 در شکل

حول  تصادفیحالت همدوس که با تابع توزیع گاوسی به صورت 
 یاند، ترسیم شده است. این نمودار به ازای فاصلهتولید شدهأ مبد

 که به تصویر کشیده شده است، به طوری a.u. 6ای بین هسته

 قرار دارند. a.u. 6/9-=zq و a.u. 6/9=zq های سامانه درهسته

 
 

Hیدهچاه پتانسیل مولکول یونی .1شکل 
های مختلف از به ازای شبکه2

 .های همدوسحالت
 

 
 

Hینیدهچاه پتانسیل مولکول یو .2شکل 
 یشبکهیک ی محاسبه شده بر پایه2

 .حالت همدوس در مقایسه با مقادیر دقیق 9۵۵۵متشکل از 
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شده  های همدوس جفتاشاره شد روش حالتطور که همان

ها حذف ترین آنهای قابل توجهی است که مهمدارای مزیت

های یستمسازی سهای کولنی و توانایی شبیهتکینگی پتانسیل

روش  در ای چندبعدی است. ایرادهای اساسی مشاهده شدهذرهبس

CCS تم سیس یپایه، در این گزارش مرتفع شد. چاه پتانسیل حالت

Hالکترونیتک
 نظر با در CCS روشی با یک روش بر پایه 2

محاسبه  های مختلفبا تعداد پایههایمر  پناو -گرفتن تقریب بورن

ش شده است. با افزایها در مقایسه با مقادیر دقیق ارایه و نتایج آن

 محاسبه شدههای همدوس(، مقادیر های شبکه )حالتهر تعداد پایه

سازی چاه مقایسه با نتایج شبیه شود. درتر میبه مقدار دقیق نزدیک

ه دوالکترونی مولکول هیدروژن کیستم سی پتانسیل حالت پایه

حالت  4۵۵۵های حاوی تعداد بیش از حتی در استفاده از شبکه

 جایی برای توافق با مقادیر دقیقههمدوس، نتایج نیاز به یک جاب

 یچاه پتانسیل حالت پایهسازی بیه، در این گزارش در ش[93] دارد

Hالکترونیتکیستم س
حالت  ۵۵6ای متشکل از تنها با شبکه 2

 جایی، مقادیر محاسبه شدههگونه جابهمدوس بدون استفاده از هیچ

 ق هم سویی دارند. مقادیر دقی بامطلوبی  با دقت

 

 تشکر و قدردانی

 ی یزـت جـایـت حمـش تحـن پژوهـی از ایـبخش

  صندوق حمایت از پژوهشگران و فناوران کشور

(Iranian National Science Foundation (INSF) قرار )

 .داشته است
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