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1 Introduccio

Si una funcié f(z) té un minim en la posicié xs, la seua derivada, que anomenen g(x) presenta un zero, i.e.,
g(xs) = 0. Per tant, trobar el mimim de la funcié f(z) equival a trobar el zero de la seua derivada. Si

desenvolupen g(z) en série Taylor fins el terme lineal tenim: g(x) =~ g(xg) + (x — x0)g'(x0). En z = x4 la

derivada es fa zero, de manera que 0 &~ g(x¢) + (s — 20)9'(z0) = x5 ~ 0 — g(( 0)) que en termes de la funcié

f(z) queda:

f'(0)
7 o) W

En el cas de VQMC cal calcular primeres i segones derivades de I'energia variacional. Ometem els detalls

Ts =Ty —

d’aquest calcul que podem trobar en [1] i afegim acf el resultat final en un notacié convenient (anomenem ¥’ a
o

la derivada logarftmica de W ie., ¥ = = Zon):
E, = 2[(ELY) — (EL)(¥)] (2)
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La darrera férmula presenta un ltim terme que sembla asimetric: 2 <\II’B 85% ). Aquest terme se simetritza en
la, forma:!
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1Podem Justlﬁcar ho a partir que cal que E] 5 = E’ﬁ’ - AcO justificaria fer I'assignacié 2 (¥ a;lf) = (V5 a;“:f) + (¥, a(;%)
Tanmateix, ( ) 1 <8EL) han de ser zero. En efecte,
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per ’hermiticitat de 'operador Hamiltonia.



2 El cas de ’excitd confinat

Particularitzem les equacions al cas de I'excité confinat. La funcié d’ona no normalitzada de 'excité

és:

U(Ze, Ye, Zes Thy Yns 2n) = €08 k., cos kxy, cos ky, cos ki, cos kz, cos kzpe e

amb 7. = \/(xe —xp)% + (ye — yrn)?. Per tant, les derivades logaritmiques de la funcié d’ona sén:

dln ¥ _
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L’energia cinetica local la calculem tenint en compte la segiient identitat
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Podem calcular facilment les distintes contribucions a l’energia cinetica local. Per exemple,
2, _k2rd,
(T ) _ a (ye_yh) +‘COSQ ke
e/ Amepr?),
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confinat
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Despres d’una poca algebra trobem que la derivada de ’energia local respecte el parametre a resulta ser:

dFE . 1 1 t kexe t kzxp
Bl = - oL (g — o) (ke  tankeny)
tan ky Ye tan k,
(g — yn) by (ke tnhum )

amb tot agd tenim que les primeres, E’ i segones, E/ | derivades sén:

SE = (BM(ra)) — (BY){(~ren)
= (B"ra) — (B ran)

% E} = 0+ (EM0+2[(E"2,) — (E")(r2,)] +2(ren) B} — <7’ehdd%> - <7’eh><dd%
- 9 [<EL7,gh> _ <EL><7’zh>] + 2(rep) E'(; — <7’ehdd%> - <7‘eh><dd%>

Calcularem la derivada primera E/, i segon E!/, de manera que a partir d’un «g trobem un millor o« = ag—FE! /E".
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