Computersimulationen von Vielteilchensystemen

Projekt 4: Pfadintegral Monte Carlo:
Harmonischer Oszillator

Auch Festkorper zeigen bei tiefen Temperaturen quantenmechanische Eigenschaf-
ten. Ein Beispiel hierfiir ist die Nullpunkts-Energie. Eine Mo6glichkeit diese zu be-
rechnen liefert der Pfad-Integral-Monte-Carlo (PIMC) Formalismus, welches den
Monte-Carlo Formalismus auf Pfadintegrale anwendet. Ein einfaches System, bei
dem das exakte quantenmechanische Ergebnis bekannt ist, ist der harmonische
Ostzillator. In diesem Projekt soll dieser fiir unterschiedliche Temperaturen und
Anzahl an sogenannten Trotter Teilchen durchgefiihrt und mit den analytischen
Ergebnissen verglichen werden.

Durchfiithrung:

a) Erarbeiten Sie einen Programmablaufplan fiir die Anwendung des PIMC
Formalismus auf ein Teilchen mit mehreren Trotterteilchen im harmonischen
Potential (was muss das Programm wann machen, wie sieht ein MC-Schritt
aus?).

b) Schreiben Sie ein PIMC-Programm, welches den Metropolis-Algorithmus bei
gegebener Temperatur verwendet. Die Parameter des Systems sollen hierfiir
flexibel aus einer Datei eingelesen und das Ergebnis mit einzelnen Zwischen-
schritten in eine andere Datei geschrieben werden.

c) Verandern Sie systematisch die Zahl an Trotter Teilchen und die Temperatur
und machen Sie Statistik.

d) Vergleichen Sie Thre Simulationsergebnisse mit den analytischen Erwartun-
gen.

e) Prisentieren Sie die Grundgedanken des PIMC Algorithmus und beschrei-
ben Sie deren Anwendung auf das gegebene System. Présentieren Sie Ihre
Ergebnisse.
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