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Wst¦p Ukªady wodorowe � metalizacja
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N. W. Ashcroft,
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Modelowanie Exact Diagonalization Ab Initio (EDABI)

Exact Diagonalization Ab Initio (EDABI)
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Modelowanie Exact Diagonalization Ab Initio (EDABI)

Hamiltonian

H =
∑
σ,i ,j

tij ĉ
†
iσ ĉjσ +

∑
i ,j ,k,l
σ,σ,

Vijkl ĉ
†
iσ ĉ
†
jσ, ĉlσ, ĉkσ +Hext + Vc−c

{ĉ†iσ, ĉ
†
j σ̄} ≡ {ĉiσ, ĉj σ̄} ≡ 0 oraz {ĉ†iσ, ĉj σ̄} ≡ δijδσσ̄,

Parametry mikroskopowe

Parametry mikroskopowe jako odpowiednie caªki bazy
jednocz¡stkowych funkcji falowych:

tij =
〈
w(r)i

∣∣∣−∇2 −
n∑

k=1

2

|r − Rk|

∣∣∣w(r)j

〉
Vijkl =

〈
w(r)iw(r′)j

∣∣∣ 2

|r − r′|

∣∣∣w(r′)kw(r)l

〉
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�a«cuch molekularny (H2)
n

Model

�a«cuch (H2)n

Oczekiwania i zaªo»enia

� spójny opis ukªadu � poprawna asymptotyka (energia molekuªy H2,
energia dysocjacji)

� jeden elektron na w¦zeª (tzw. half��lling) N = n gdzie n to liczba j¡der

� uwzgl¦dniamy tylko stany elektronowe 1s

APK, JSXVII Krajowa Konferencja Nadprzewodnictwa Karpacz, 27 pa¹dziernika 2015 6 / 18



�a«cuch molekularny (H2)
n

Model

Funkcje orbitalne i caªki

Baza funkcji

Orbitale Slatera przedstawiamy jako kombinacj¦ liniow¡ gaussianów:

Ψ1s
i (~r) ≈

√
α3

π
e−α|~r−~ai | ≈ α3/2

NG∑
a=0

(2α2Γ2
a

π

)3/4
e−α

2Γ2a|~r−~a|2

Caªki a rozwini¦cie w gaussianach

Przybli»enie f. orbitalnej przez sko«czone rozwini¦cie w f. Gaussa
uªatwia liczenie caªek, w szczególno±ci dwuelektronowych.

Zªo»ono±¢ obliczeniowa

Wyznaczenie pojedynczej caªki Vijkl - zªo»ono±¢ O(z4N4

G )
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�a«cuch molekularny (H2)
n

Model

Hamiltonian roboczy

H =
∑
i

εi n̂i +
∑
ijσ

tij ĉ
†
iσ ĉjσ +

∑
i

Ui n̂i↑n̂i↓ +
1

2

∑
ij

Kij n̂i n̂j (1)

Liczba caªek

Uzwgl¦dnienie oddziaªywa« do jak najdalszych s¡siadów jest bardzo
istotne (zbie»no±¢). W przypadku modelu ªa«cucha zbudowanego z
trzech, periodycznie uªo»onych molekuª H2 jest to ok. 500 caªek

dwuelektronowych! Czas wyliczenia ka»dej ∝ z4 × N4

G , dla z = 5
i NG = 9 jest to liczba operacji ∝ 1010 (read, sqrt, exp, a/b).
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�a«cuch molekularny (H2)
n

Model

Idea - zrównoleglenie dwuetapowe

Niezale»o±¢

Ka»da z caªek mo»e by¢ liczona niezale»nie - nie ma konieczno±ci
wymiany informacji(komunikacji).

A. Biborski, APK i J. Spaªek, Comput. Phys.
Commun. doi:10.1016/j.cpc.2015.08.001
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�a«cuch molekularny (H2)
n

Wyniki

Energia ukªadu
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�a«cuch molekularny (H2)
n

Wyniki

Entalpia ukªadu
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�a«cuch molekularny (H2)
n

Wyniki

Entalpia w funkcji ci±nienia (siªy)
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Szczegóªy

APK, A. Biborski i J. Spaªek, Phys. Rev. B 92, 161101(R) (2015).
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�a«cuch molekularny (H2)
n

Wyniki

G¦sto±¢ elektronowa w funkcji odlegªo±ci mi¦dzy molekuªami
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�a«cuch molekularny (H2)
n

Wyniki

G¦sto±¢ elektronowa
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�a«cuch molekularny (H2)
n

Wyniki

Natura przej±cia
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Przej±cie

Przy przej±ciu U/W zmienia si¦ z 1.49 (w fazie

molekularnej) na 0.79 (w fazie kwaziatomowej).

�rednie C0 ≡
〈
ĉ
†
1
ĉ
2

〉
i C1 ≡

〈
ĉ
†
1
ĉ
3

〉
prze-

chodz¡ od kon�guracji molekularnej C0 ≈ 1

C1 ≈ 0 do mieszanej (inset z prawej).
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�a«cuch molekularny (H2)
n

Drgania zerowe

Drgania zerowe - molekuªa H2
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Szczegóªy

APK et al., New J. Phys. 16,
123022 (2014)
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Podsumowanie

Podsumowanie

Uko«czone

� wyliczania drga« zerowych
i wszystkich lokalnych
staªych sprz¦»enia
elektron-sie¢ (molekuªa);

� opis krysztaªów
molekularnego wodoru;

� zamodelowanie przej±cia
molekularny
� kwaziatomowy wodór
przy zewn¦trznej sile
(ci±nieniu);

� mo»liwo±¢ przej±cia typu
Motta w wodorze.

Kierunki kontynuacji

� spektrum fononowe
� uwzgl¦dnienie temperatury
(peªny diagram fazowy)

� oszacowanie temperatury
krytycznej dla wodoru

� ukªady o wy»szej
wymiarowno±ci

Metody

� DE-GWF
� wyznacznikowe
Monte-Carlo
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Podsumowanie

Dzi¦kuj¦ za uwag¦
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Suplement Funkcje jednocz¡stkowe

R= 1.43042 (a0) a= ∞ θ= π/2
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Funkcje wi (~r) otrzymujemy stosuj¡c przybli»enie ciasnego wi¡zania.
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Suplement Hamiltonian

Hamiltonian

H =
∑
i

εi n̂i +
∑
ijσ

tij ĉ
†
iσ ĉjσ +

∑
i

Ui n̂i↑n̂i↓ −
∑
ij

JijSiSj (2)

+
1

2

∑
ij

(
Kij −

Jij

2

)
n̂i n̂j +

∑
ij

Jij ĉ
†
i↑ĉ
†
i↓ĉj↓ĉj↑

+
∑
ijσ

Vij n̂iσ

(
ĉ
†
i σ̄ ĉj σ̄ + ĉ

†
j σ̄ ĉi σ̄

)
,

where ĉiσ and ĉ
†
iσ are the fermionic operators of annihilation and

creation of the electron with spin σ on 1s orbital of hydrogen atom
i mod 2 in H2 molecule b i

2
c.
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Suplement Electron�ion couplings

The numerical values of coe�cients in Taylor series of ground-state

energy. Up to the term E
(6)
B

all of the derivatives are calculated
analytically. Orders seventh�ninth (marked by an asterisk) were
calculated numerically due to complicated analytical expression for
ground-state energy.

E
(1)
B

(
Ry
a0

)
0.0

1

2!E
(2)
B

(
Ry

a20

)
0.430045

1

3!E
(3)
B

(
Ry

a30

)
−0.464021

1

4!E
(4)
B

(
Ry

a40

)
0.354584

1

5!E
(5)
B

(
Ry

a50

)
−0.253393

1

6!E
(6)
B

(
Ry

a60

)
0.174863

1

7!E
(7)
B

(
Ry

a70

)∗
−0.119178

1

8!E
(8)
B

(
Ry

a80

)∗
0.0817586

1

9!E
(9)
B

(
Ry

a90

)∗
−0.0563837
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Suplement Electron�ion couplings

The values (in atomic units) of the microscopic parameters of H2

Hamiltonian and the electron�ion coupling constants at the
hydrogen-molecule equilibrium (R = RB and α = αB).

microscopic paramters (Ry) coupling constants (Ry/a0)

ε -1.75079 ξε 0.00616165

t -0.727647 ξt 0.598662

U 1.65321 ξU -0.124934

K 0.956691 ξK -0.234075

J 0.0219085 ξJ -0.00746303

V -0.0117991 ξV -0.000426452
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Suplement Electron�ion couplings

The values (in atomic units) of the second-order electron�ion coupling
constants ξ2

i
= δ2Ξ/δR2 at the hydrogen-molecule equilibrium (R = RB

and α = αB).

coupling constants (Ry/a2
0
)

ξ2ε 0.327335

ξ2t -0.560426

ξ2U 0.0504027

ξ2K 0.013028

ξ2J -0.00671566

ξ2V -0.0105204
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Suplement Wydajno±¢ rozwi¡zania Process-Pool

Prawo Amdahla a implementacja Process-Pool w QMT

Dla NG = 9 oraz M = 250, f ≈ 0.97. Wynik ten silnie zale»y od
obu parametrów - tym lepsze skalowanie im wi¦ksza liczba caªek
lub/i NG .
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Szczegóªy

A. Biborski, APK
i J. Spaªek,
Comput. Phys.
Commun. (2015)
doi:10.1016/j.cpc.

2015.08.001.
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Suplement Efektywne przyspieszenie

Przyspieszenie

Najwa»niejszym wska¹nikiem od strony
u»ytkownika, jest absolutne
przyspieszenie czyli stosunek

SUabs(P) ≡ Ts

Tmin
p (P)

w naszym przypadku Tmin
p (P) to czas

odnosz¡cy si¦ do oblicze« w modelu
dwuetapowego zrównoleglenia a Ts to
czas w peªni sekwencyjnego
odpowiednio zoptymalizowanego kodu∗.

P SUabs(P)

2 25.304
6 67.382
12 112.391
18 155.656
24 192.207
30 228.763
36 227.531
42 258.007
48 258.811
56 303.418

Wniosek

Sekwencyjnie, przedstawiony diagram E (R, a) liczyªby si¦ ponad
rok...
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