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Abstract 

In this thesis the hydrogen bonding in water-methanol system has been studied. Since 

there are two configurations in water-methanol complexes, AIM theory has been utilized 

out in order to distinguish more stable complex. Using these computations, it was 

indicated that the complex in which water is hydrogen bond donor is more stable. The 

structure of complex corresponding monomers has been optimized with B3LYP/6-

31++G**method. Time dependent Hartree-Fock computations have been implemented on 

the optimized structure. Wave function has been optimized by variance minimization and 

variational Monte Carlo computations. The calculated energy was close to the 

experimental value. Electron-electron and electron-nucleus interaction have been 

included in Jastrow factor and since quantum Monte Carlo computation is time 

consuming, Hartree-Fock pseudopotential has been used. The calculated binding energy 

is 0.05 hartree. Another calculated variable is dipole moment which was in agreement 

with experimental value. Furthermore, hydrogen bond energy has calculated at different 

O…H and O…O distances and the best intraction distance has been found using the 

energy minimum structure. 

Keywords: Quantum Monte Carlo, Variational Monte Carlo, Hydrogen bond, AIM 

theory, water-methanol complexes 
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  گفتارگفتار  پيشپيش



  گفتار پيش

از آنجا كه در همه . شود ها استفاده مي ها و مولكول آغازين براي محاسبه ساختار الكتروني اتمهاي  سازي از شبيه

بنابراين از . دست آمده خطاهايي وجود دارد كار برده شده است در نتيجه در نتايج به هاي به ها تقريب اين روش

ترين روش  دينگر به دقيقش به حل معادله شرواين رو .كنيم استفاده مي كوانتومي كارلوي هاي مونت روش

برداري تصادفي  نمونه روش اشوند را با  اي كه در حل معادله شرودينگر ظاهر مي هاي چندگانه پردازد و انتگرال مي

غييري و كارلوي كوانتومي شامل دو روش ت كند كه روش مونت با استفاده از الگوريتم متروپوليس حل ميو 

در اين روش زمان مورد . كه در هر دو روش دقت نتيجه به دقت تابع موج مورد نظر بستگي دارد. نفوذي است

كارلوي  هاي مونت ها براي محاسبه انرژي روش است و بهترين روش N3نياز براي محاسبه انرزي متناسب با 

  .كوانتومي است زيرا مزيت خاصيت واريانس صفر را دارند

شناسي هميشه وجود  يق در زمينه پيوند هيدروژني و بررسي ماهيت آن در ساختارهاي شيمي و زيستتحق     

متانول را مورد بررسي قرار  –كارلوي تغييري پيوند هيدروژني در ديمر آب  با استفاده از روش مونت. داشته است

ها باشد واز آنجا كه  كربوهيدرات - آب اي از پيوندهاي هيدروژني در ديمر تواند نمونه كه اين ديمر مي گرفته است

  ها با روش نتايج حاصل از اين روش[] هاي آغازين مورد بررسي قرار گرفته است اين ديمر با استفاده از روش

  .كارلوي كوانتومي مقايسه شده است مونت

الكتروني و  هاي ساختار اي از روش نامه در سه بخش نوشته شده است كه در بخش اول خلاصه اين پايان     

در بخش دوم . شده استكارلوي كوانتومي و جزئيات آن شرح داده  هاي مونت كارلو و سپس روش روش مونت

ها در مولكول ها توضيح داده شده است و در بخش آخر نتايج  باره پيوند هيدروژني و تئوري اتماي در مقدمه

  .ومحاسبات گزارش شده است



  
  فصل اولفصل اول

  سازي مونت كارلوي كوانتوميسازي مونت كارلوي كوانتومي  شبيهشبيه
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 مقدمه 1-1
  

بندي و پيشرفت نظريه كوانتومي در نيمه نخست قرن بيستم منجر به انقلاب بزرگي در  فرمول

انگيزي را  بيني و دقت شگفت نظريه كوانتومي قدرت پيش .درك ما از فيزيك بنيادي شده است

براي  .كاملاً پذيرفته شده استدر علوم محض و كاربردي  ياهميت نظريه كوانتوم. نشان داده است

معادله  ،متأسفانه. مكانيك كوانتومي حل شوند هاي بايد معادله ،واقعي و موادفرايندها  سازي مدل

حل  قابل يتحليلطور  همه مواد به براي ،مكانيك كوانتومي استدر  معادله اساسي كه شرودينگر

   ].1[ نيست

  
 هاي ساختار الكتروني روش 1-2
  

 .شرودينگر چند الكتروني استهاي بزرگ در فيزيك، تعيين دقيق جواب معادله يكي از چالش

نسبت جرم الكترون به هسته (است  جرم يك الكترون در مقايسه با هسته خيلي كوچك ازآنجاكه

  .دكرجدا ها را ها و هستهالكترونديناميك توان  با تقريب خوبي مي ،)است 5–10– 3–10تقريباً برابر 

شرودينگر مستقل از  الكتروني و انرژي با حل معادله ، تابع موج چندهايمراپن -در تقريب بورن     

اپنهايمر  -نانسبيتي بورن هاميلتوني .آيد دست ميها بهموقعيت هسته زمان با فرض ثابت بودن

  .زير است صورت به

෡ܪ ൌ ଵ
ଶ
௜ଶߘ∑ െ ∑ ∑ ௭ן

|࢘౟ିן|ןࢊ୧ ൅ ଵ
ଶ
∑ ∑ ଵ

ห࢘౟ି࢘ౠห௝ஷ୧௜ )1-1(                                              

كنش همي برهاكه جايگزين كردن سيستمي از الكترون] 2-4[نشان دادند  1اسليتر فاك و ،هارتري

 كنند، حركت مي ميدان خودسازگاريك مستقل در  طورها بهالكترون سيستمي كه در آنبا  كننده

 - و هارتري 4نلاند- توابع موج هيتلر نشان دادند كه 1949در سال  3و فيشر 2كولسون .منطقي است

                                              
1 Slater 
2 Coulson 
3 Fischer 
4 Heitler-London 
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و يك تابع موج ] 5[توابع دقيقي هستند  ي،الكترون همبستگي قوي و ضعيف حد در ترتيب به فاك

تر  همبستگي الكتروني در بيش كه  ازآنجا. صحيح بايستي حدواسطي از اين دو هاميلتوني باشد

وربيتال ا نظريهگسترش براي شروع خوبي ابع موج هاتري فاك نقطه ت ها ضعيف است،سيستم

  .مولكولي بوده است

كه (كارلوي كوانتومي مونت روشفاك و نظريه تابعي دانسيته براي استفاده در -هاي هاتريروش     

پيدا كارلوي كوانتومي  مونت روش ، زيرا اساسمناسب هستند بسيار) شود در ادامه توضيح داده مي

كردن تقريب مناسبي براي تابع موج چند الكتروني است و اين تابع معمولاً با استفاده از 

  .شود فاك يا تابعي دانسيته، ساخته مي - هاي تك الكتروني حاصل از محاسبات هارتري اوربيتال

  

  فاك -نظريه هاتري) الف

طور صحيح  موج را بهتابع  1ترين نظريه است كه تقارن جايگشتيساده] 3,4[فاك  -تقريب هاتري

 يعني. باشد متقارننا تابع موج چند الكتروني بايد نسبت به تعويض ذرات. كندوارد مي

 ߰൫ࢄଵ,… . . ,୧ࢄ … . ,୨ࢄ . . ൯ ൌ െ߰൫ࢄଵ, … . . ,୨ࢄ … . ,୧ࢄ . . ൯ )1 -2(                                

୧ࢄكه  ൌ ሼ࢘୧,   .دهد مختصات فضايي و اسپيني الكترون را نشان مي ୧ሽߪ

اعداد كوانتومي يكسان نداشته  يشود كه هيچ دو الكترونبودن تابع موج سبب مي متقارننا     

، يك دترمينان متقارنناترين تابع موج با خاصيت ساده. است 2باشند كه همان اصل طرد پائولي

  :اسليتر است

ሻ܆ሺܦ ൌ
ተ

ተ

ଵሻܠଵሺߖ ଶሻܠଵሺߖ ଷሻܠଵሺߖ . . Nሻܠଵሺߖ
ଵሻܠଶሺߖ ଶሻܠଶሺߖ ଷሻܠଶሺߖ . . Nሻܠଶሺߖ
ଵሻܠଷሺߖ ଶሻܠଷሺߖ ଷሻܠଷሺߖ . . Nሻܠଷሺߖ
. . . . . . . . . .
. . . . . . . . . .

ଵሻܠNሺߖ ଶሻܠNሺߖ ଷሻܠNሺߖ . . Nሻܠேሺߖ

ተ

ተ
)1-3(                                

                                              
1 permutation symmetry 
2 Pauli exclusion principle 
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܆ كه  ൌ ሺܠଵ, ,ଶܠ … , هاي تك در بسياري از موارد اوربيتال. هاستمختصات تمام الكترونNሻܠ

  :شود ضرب فاكتورهاي فضايي و اسپيني در نظر گرفته مي صورت حاصل ذره اي به

୧ሻܠ୧ሺߖ  ൌ  ఙ౟ఙౠߜ୧ሻܚ୧ሺߖ )1-4(                                                                              

୧ߪاگر  ൌ ఙ౟ఙౠߜباشد،  ୨ߪ ൌ  ՛ܰاگر دترمينان شامل . است، در غير اين صورت برابر صفر است 1

୧ߪاوربيتال با اسپين  ൌ՛  و՝ܰ ൌ ܰ െ ՛ܰ  ߪبا اسپين୧ ൌ՝ تابعي از  باشد، ويژهመܵ௭ قدار با ويژه م
ሺே՛ିே՝ሻ

ଶ
با يك  توانتابع موج حالت پايه واقعي در يك سيستم داراي برهمكنش را نمي. است 

عنوان يك تابع آزمايشي تغييري تواند بهدترمينان اسليتر تنها نشان داد، اما دترمينان اسليتر مي

وني نسبت به داشتي هاميلتوسيله حداقل كردن مقدار چشماگر اين تابع آزمايشي به. استفاده شود

  :آيد دست ميفاك به - معادله خود سازگار هارتري ،بهينه شود ሻܚሺߖهاي اوربيتال

)1-5(                                                       ߳୧ߖ୧ሺܚሻ ൌ ൬െ ଵ
ଶ
ଶߘ ൅ ୧ܸ୭୬ሺܚሻ൰ߖ୧ሺܚሻ 

               ൅෍න݀ܚᇱ
หߖ௝ሺܚᇱሻห

ଶ

ܚ| െ |ᇱܚ ሻܚ୧ሺߖ
୨

 

              െ෍ߜఙ౟,ఙౠ න݀ܚᇱ
୨ߖ
ᇱሻܚ௜ሺߖᇱሻܚሺכ
ܚ| െ |ᇱܚ ሻܚ୨ሺߖ

୨

 

  :پتانسيل يوني عبارت است از

)1-6                                                                             (୧ܸ୭୬ሺ࢘ሻ ൌ െ∑ ௓ן
  ן|ןࢊି࢘|

  
  1فاك -وراي هاتري) ب

بودن تابع موج چند الكتروني  متقارننافاك تك دترميناني، اثرات تعويض كه از  -نظريه هاتري

الكترون -وسيله دافعه كولني الكترونكند، اما اثرات همبستگي كه بهشود را وارد مي ذرات ناشي مي

ي از انرژي كل هستند، با اين كهاي همبستگي كسر كوچانرژي. كندآيد را شامل نميوجود مي به

  .حال، ممكن است خيلي مهم باشند
                                              
1 post Hartree- Fock 
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توان با استفاده از تركيب خطي ، انرژي همبستگي را ميفاك -هاتري ورايدر يك روش      

 با اين حال، مشكل اصلي استفاده از اين بسط آن است كه براي توصيف. ها وارد كرددترمينان

دو دليل براي همگرايي . ها مورد نياز استتعداد زيادي از دترمينان دقيق توابع موج چند الكتروني،

هاي بزرگ وكوچك به يك دليل اول كه در مورد هر دو سيستم. ود داردها وج ضعيف اين بسط

گراديان كه در هنگام يكسان  پيك ماننداندازه اهميت دارد، آن است كه براي توصيف ناپيوستگي 

دليل دوم آن است كه . هاي زيادي لازم استدترمينان شود، شدن موقعيت دو الكترون ايجاد مي

  .يابدريع با افزايش اندازه سيستم مورد نظر افزايش ميها خيلي ستعداد دترمينان

هايي كه ممكن است از كامل، تمام دترمينان 1پيكربندي در يك محاسبه برهمكنش     

براي . شود هاي مولكولي محاسبه شده با يك مجموعه پايه خاص، تشكيل شود، شامل مي اوربيتال

اوربيتال  2Nاي از هاي انتخاب شده از مجموعهالكترون باشد كه حالت Nمثال، اگر سيستم داراي 

 Nالكتروني براي مقادير بزرگ  Nهاي اسليتر  كنند، تعداد كل دترمينان مولكولي را اشغال مي

  :عبارت است از

)1-7                                                                         ( ሺଶேሻ!
ே!ே!

؆ ௘మಿౢ౤మಿ

௘మಿౢ౤ಿ
ൌ ݁ଶே୪୬ଶ  

هاي مهم در نظر گرفته هاي كاهش هزينه محاسبات، آن است كه تنها دترمينانيكي از راه     

يكتايي و دوتايي، برانگيختگي اول و دوم وارد  در روش برهمكنش پيكربندي عنوان مثال، به. شود

  .است N6صورت  شود و هزينه محاسبات به مي

  
  نظريه تابعي دانسيته )پ

هاي  از نظريه تابعي دانسيته براي محاسبه خصوصيات الكتروني جامدات و مولكولامروزه استفاده 

 2كان - طور كلي بر اساس نظريه هوهنبرگنظريه تابعي دانسيته به. بزرگ، بسيار متداول شده است

است، كه براساس آن، خصوصيات حالت پايه يك سيستم چند الكتروني با حداقل كردن يك تابعي 
                                              
1 configuration interaction 
2 Hohenberg-Kohn 
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E[n(r)]  از دانسيته تعداد الكترونn(r) حداقل مقدار تابعي، انرژي حالت پايه . آيددست ميبه

  .دانسيته دقيق حالت پايه باشدn(r) آيد كه دست ميدقيق است، و زماني به

يك سيستم بدون برهمكنش كمكي با دانسيته الكتروني مشابه با سيستم ] 6[ 1كان و شم     

ها را قادر ساخت تا بتوانند دانسيته الكتروني سيستم با سيستم آن اين. واقعي، در نظر گرفتند

  :برهمكنش را برحسب توابع موج تك الكتروني سيستم بدون برهمكنش بيان كنند

݊ሺܚሻ ൌ ∑ ሻ|ଶ௡ܚ୧ሺߖ|
௜ୀଵ )1-8(                                                                                 

  شودصورت زير بيان ميكان به -هوهنبرگو تابعي انرژي 
)1-9(  

ሻሿܚሾ݊ሺܧ ൌ െ
1
2෍නߖ୧

ܚሻ݀ܚ୧ሺߖଶߘሻܚሺכ
୬

୧ୀଵ

൅ න݊ሺܚሻ ୧ܸ୭୬ሺܚሻ݀ܚ ൅
1
2ඵ

݊ሺܚሻ݊ሺܚᇱሻ
ܚ| െ |ᇱܚ ᇱܚ݀ܚ݀ ൅  ሻሿܚXCሾ݊ሺܧ

كنش از انرژي جنبشي سيستم بدون برهمترتيب عبارتند  سمت راست اين معادله به هاي لهكه جم

 -همبستگيكنش با پتانسيل يوني، انرژي هارتري و انرژي ، انرژي برهمn(r)با دانسيته الكتروني 

در نظر گرفت  Exc[n(r)] تعويض - همبستگيانرژي عنوان تعريف  توان به معادله بالا را مي. تعويض

  .كه مقدار دقيق آن مشخص نيست و بايد تقريب زده شود

توان تابع موج نشان دادند كه مي كان و شم، )معادله بالا(با حداقل كردن تابعي انرژي كل      

اين منظور، مجموعه خود سازگار  به. از آن جا دانسيته تعداد و انرژي را محاسبه كرد حالت پايه، و

  :شود معادلات زير حل مي

ቀെ ଵ
ଶ
ଶ׏ ൅ ୧ܸ୭୬ሺܚሻ ൅ Hܸሺܚሻ ൅ ௫ܸ௖ቁߖ୧ሺܚሻ ൌ ሻܚ୧ሺߖ୧ܧ )1-10(                                 

  كه پتانسيل هارتري عبارت است از

Hܸሺܚሻ ൌ ᇱܚ݀׬ ௡൫ܚ
ᇲ൯

|ᇲܚିܚ|
  )1-11(                                                                                

  برابر است با تعويض - همبستگيو پتانسيل 

                                              
1 Sham 
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୶ܸୡ ൌ
ఋா౮ౙሾ௡ሺܚሻሿ
ఋ௡ሺܚሻ

)1-12(                                                                                         

  :است 1تقريب دانسيته محلي ሻሿܚ௫௖ሾ݊ሺܧبهترين تقريب براي      

ሻሿܚ௫௖LDAሾ݊ሺܧ ൌ ׬ ߳௫௖୦୭୫൫݊ሺܚሻ൯݊ሺܚሻ݀ܚ )1-13(                                                        

ازاي هر الكترون در يك گاز الكتروني همگن با دانسيته  همبستگي به -انرژي تعويض ௫௖୦୭୫ሺ݊ሻ߳كه 

كه دانسيته الكتروني تقريباً همگن باشد، كاملاً دقيق  اين تقريب، هنگامي. است n = n(r)ثابت 

مانند (ها بسيار غير همگن است  هايي كه توزيع الكتروني آن است، و با كمال تعجب، براي سيستم

تقريب مشابهي  قطبيده-اسپين هايبراي سيستم. كند نيز بسيار خوب كار مي) ها سطوح و مولكول

تقريب دانسيته محلي . شود شناخته مي 2عنوان تقريب دانسيته اسپيني محلي ده شده كه بهكار بر به

در مواردي كه . اند و تقريب دانسيته اسپيني محلي در توسعه نظريه دانسيته تابعي نقش داشته

LDA  ܧبه اندازه كافي دقيق نيست، بهتر است سعي كنيم كه௫௖൫݊ሺ࢘ሻ൯  را برحسب دانسيته

  .ان آن تقريب بزنيممحلي و گرادي

هاي مورد استفاده براي  دست آمده از بهترين تقريبتر، نتايج به عليرغم كارايي محاسباتي بيش     

 يكارلو مونت اندازه يك مرتبه بزرگي نسبت به نتايج ، هنوز بهتعويض -همبستگيانرژي هاي  تابعي

هاي انرژي محاسبه تفاوت مانند(بنابراين، در كاربردهاي دقيق . خطا دارد) بخش بعد( كوانتومي

  .استفاده شودكوانتومي  كارلوي مونت هاي روشبهتر است از ) ها و انرژي بستگيبين ايزومر

  
  يموكوانتي كارلومونت هاي روش  1-3
  

د كن در جامدات را توصيف ميها الكترون بعدي كه برهمكنش سهدر گذشته حل معادله شرودينگر 

   .اداين كار را انجام دتوان  ميكوانتومي  كارلوي مونت روشبا استفاده از  با اين حال، .مشكل بود

 واژه. مواد حقيقي استبراي محاسبه خصوصيات فيزيكي  روشي ،كوانتومي كارلوي مونت     

-دهد كه سادهتصادفي را پوشش ميبرداري ، چندين روش بر اساس نمونهكوانتومي كارلوي مونت

                                              
1 local density approximation (LDA) 
2 local spin-density approximation (LSDA) 
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مقادير  تصادفي براي محاسبهالگيري شبهاست كه از روش انتگر 1تغييريي كارلوها مونتترين آن

الكترون  1000اگر در سيستم  .كندج آزمايشي انتخاب شده، استفاده ميداشتي براي تابع مو چشم

راي حل چنين مسائلي، ب .دبعدي هستن 3000هاي مورد نياز وجود داشته باشد، انتگرال

تغييري آن اما اشكال اصلي روش  .است 2سيمپسون اعدهكارلو بسيار بهتر از قانتگرالگيري مونت

 3كارلوي نفوذيمونت ،روش ديگر .به دقت تابع موج آزمايشي بستگي دارد آندقت نتيجه  است كه

يقي را داشتي دق كه هر دو روش مقادير چشم است شده مشخص. مشكلات را ندارداست كه اين 

- هاي برانگيخته خاص به ما ميكنند و حتي اطلاعاتي در مورد حالتبراي حالت پايه محاسبه مي

   .دهند

هاي مورد استفاده براي مطالعه وشو نفوذي ر تغييري كوانتومي كارلويهاي مونتروش     

 هاي ديگرياز روش هاي ديگرستمبراي سيند و ها در جامدات هستهاي پيوسته از الكترون مدل

هاي مدل، مانند مدل  لتونياغلب براي هامي] 7[ 4كمكي- مونت كارلوي ميدان .شوداستفاده مي

- ، روش مورد استفاده براي سيستم]8،9[ 6مسير- مونت كارلوي انتگرال .شوداستفاده مي 5هوبارد

سازي براي شبيه ي كوانتوميكارلومونتروش اين دو . هاي بوزوني مانند هليم مايع است

نيز قابل  جامدات حقيقيو براي مطالعه  شودها در يك دماي معين استفاده ميمكنش الكترونبره

  .تعميم است

هاي چند فرميوني  براي سيستمكارلو  روش مونتها پيش از يك نوع  سال 8و كاك 7دانسكر     

ي برهمكنش كولن مانند نامقيد هاي ها براي پتانسيل الگوريتم آن با اين حال،]. 10[ استفاده كردند

را توسعه داد و با وارد كردن مفهوم  كارلوي تابع گرينروش مونت 9لوساسپس ك .نامناسب بود

                                              
1 variational Monte Carlo 
2 Simpson 
3 diffusion Monte Carlo 
4 auxiliary-field 
5 Hubbard model 
6 path-integral 
7 Donsker 
8 Kac 
9 Kalos 
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لگوريتم ا .، كارايي اين روش را به ميزان زيادي افزايش داد)الف 3-1بخش (برداري بااهميت  نمونه

مناسب و دقيق براي  يتقريب توان شود، را مي ر اين بخش توضيح داده ميكه د كارلوي نفوذي مونت

كارلوي  برداري بااهميت در الگوريتم مونت نمونه]. 11،12[ دانستكارلو تابع گرين الگوريتم مونت

  ]. 13[معرفي شد  2و استورر 1وسيله گريمنفوذي به

داشته نواحي مثبت و منفي  ، بايستيتابع موج چند الكتروني خاصيت فرميوني دارد ازآنجاكه     

تحقيق براي . كارلوي نفوذي است هاي مونت در نتيجه علامت فرميون يك مشكل در روش .باشد

كارلوي نفوذي  هاي مونتسازيشبيهبنابراين، در . حل دقيق مشكل علامت هنوز هم ادامه دارد

تابع موج آزمايشي چند  يك .دشواستفاده مي 3ثابت- هاي بزرگ از تقريب گرهسيستم براي

سطح . (دگيرمي قرار استفاده مورد سطح گرهي آزمايشي تعريف يكبراي  انتخاب و الكتروني

كه روي آن، تابع موج  بعدي است -)N 3-1(يك سطح  اي، ذره Nيك سيستم  گرهي تابع موج

، يك ثابت -گره كارلوي نفوذيالگوريتم مونت). دهدتغيير علامت مياست و با عبور از آن،  صفر

كه با سطح گرهي ثابت را انرژي ممكن داشتي ترين مقدار چشمتابع موج چند الكتروني با پايين

مگر اينكه سطح گرهي آزمايشي واقعي  ،دست آمده دقيق نيستندنتايج به. دهدميسازگار باشد، 

 بسياراغلب  تغييري و محاسباتي پايدار است و انرژي محاسبه شده از نظرثابت - روش گره ،اما. باشد

 برداري بااهميت، همراه با نمونه ثابت-فرميوني گرهكوانتومي  كارلويمونتالگوريتم  .دقيق است

  ].14[ كار برده شدبه يگاز الكترون مطالعه براي 5و آلدر 4كپرلي توسطبراي اولين بار 

 هاياستفاده از روش زمان مورد نياز براي محاسبه انرژي سيستم با دقت مورد نظر با     

دليل خطاي  با اين حال، به .است ଷܰمتناسب با  فرميوني تغييري و نفوذيكوانتومي  كارلوي مونت

 كارلوي مونتمورد نياز براي محاسبات  كلي زمان ،يابد كاهش مي Nكه تنها با جذر  آماري بزرگ

هاي كوچك خوب براي سيستم نفوذيكوانتومي  كارلوي مونتدقت . زياد است بسياركوانتومي 

                                              
1 Grimm 
2 Storer 
3 fixed-node approximation 
4 Ceperley 
5 Alder 
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توابع موج  .است) مولكول برولت  الكترون04/0 معادل( مول بركيلو كالري  1 در حدً است و معمولا

كيفيت  ،اام .است مورد نياز در يك زمان محاسبه معقول، دقت بالا ي دستيابي بهارآزمايشي دقيق ب

وسيله به كه دقت كمتري دارد، كاملاً تغييريكوانتومي  كارلوي مونتدست آمده در روش نتايج به

  .شودكيفيت تابع موج آزمايشي تعيين مي

انرژي ها براي محاسبه تغييري و نفوذي از بهترين روشكوانتومي  كارلوي مونتهاي  روش     

ايشي به تابع موج آزم با نزديك شدن. ها مزيت خاصيت واريانس صفر را دارندزيرا آن ،هستند

 كارلوي مونت هايروش. يابدافت و خيزهاي آماري در انرژي به صفر كاهش مي ،حالت پايه دقيق

 ،نشده است تطبيق داده خوبي ، بهبرانگيخته هاي حالت محاسبات ياربو نفوذي  تغييريكوانتومي 

ها و ها، مولكولآميزي براي محاسبه خصوصيات حالت برانگيخته اتم طور موفقيت به اغلب اما

  .رودكار ميجامدات به

  
 كارلو روش مونت) الف

در اواخر . شد ابداع 1آلاموسگ جهاني دوم در آزمايشگاه ملي لسكارلو بعد از جنمونت هايروش

برداري تصادفي استفاده كرد ها از نمونههاي پرواز نوترونسازي مسيرشبيهبراي  2اولام 1946سال 

كارلو از شهري نام روش مونت. دادتر را گسترش با جزئيات بيشطرحي  1947در سال  3و نيومن

  .گرفته شده است ،معروف استكازينوهايش  خاطركه به 4در موناكو

ي كه ما از روش 5كلوين. هاي تصادفي براي حل مسأله عددي استفاده شده استبردارياز نمونه     

استفاده جنبشي گازها نظريه هاي از جنبهبرخي مطالعه  براي ،ناميمكارلو مي آن را روش مونت

اي حل شوند  طور تجزيه هايي كه نتوانند به براي تقريب زدن انتگرال كارلو روش مونت. كرده است

  .رود كار مي به

                                              
1 Los Alamos 
2 Ulam  
3 Neuman 
4 Monaco 
5 Kelvin 


