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P Introduccidn

®» "Breathers" cuanticos. QDNLS.

# Problema principal. Determinacion del espectro de un
operador.

#» Meétodo del numero de estados. Simetrias adicionales.
#» Problemas de computo. Mecanica cuantica en Maple.
# Principales problemas computacionales.

» Cluster HPC.

—



| | ntroduccion

"Breathers" en sistemas "clasicos"

®» Sistemas de osciladores acoplados no lineales:

H = Z <;mnﬂ% + Viz(uz) + CZ Wi (U, ﬁﬁ+m)>

®» Localizacion espacial debida a efectos no lineales. Existencia y
estabilidad bajo condiciones muy generales.

» Resultados analiticos.

®» "Breathers" estaticos y moviles.

®» Evidencias experimentales. |



| " Breathers' cuanticos

®» Equivalente cuantico de un "breather" clasico. Problema sin
resolver.

®» Sistema discreto. "Objetos cuanticos" en la red: electrones,
huecos, excitaciones .... Descripcion probabilistica.




| M ecanica.cuantica

Cadena de 4 nodos: Estado general dado por funciones de onda.
Espacio vectorial. Ejemplo: |¢) = (2,0, 1, 3].

® Operador creacion b'. Ejemplo: b}[2,0,1,3] = [2,1,1,3].

® Operador destruccion b,. Ejemplo: b3(2,0,1, 3] = |2,0,0, 3].

®» Términos de "hopping" bgbg[Q,O, 1,3 =1[2,1,0,3|.

» Términos anarmonicos b£b£b4b4. "Localizan" cuantos.

#® Descripcion probabilistica |U,,) = > a,|¢y). Probabilidades
an|*.

®» Breather cuantico. Deslocalizacion espacial.
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| Sistemas QDNL S

®» Modelos de Hubbard (QDNLS). Hamiltoniano (energia) dado por
un operador de la forma.

D

P fP
A=-% Z—ij.b}bjbj NN bl

g=1 jg=1p

indices j y p indican los nodos de una red (D dimensiones). H
actua en un espacio vectorial (espacio de las funciones de onda)
y bj. y b; se denominan operadores de creacion/destruccion.

B

A~ A~ D
#® 1 conserva el nimero de "cuantos". N = S>7_ blb;.



M étodo.del ' Numero de estados”

®» Problema: Espectro (total o parcial) del operador Hamiltoniano.
Diagonalizacion parcial para un nimero dado de "cuantos" NN.

® Actuacion de los operadores b, y b;. en una base
Yn) = [n1,n2, .sngl, N =3 n;.

#® Funcion de onda: |¥,,) = > ay|¢,). Simetrias adicionales
reducen el problema

Ejemplo: problema en una dimension (cadena): Red de 4 nodos y
7 bosones: [2,0,2,3].
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| M ecanica cuantica en Maple

Calculo, mediante programas de manipulacion simbolica (Maple), de
la accion del Hamiltoniano sobre un vector de la base.

®» Para un numero dado de cuantos, el conjunto de vectores de la
base se representa por una lista, donde cada elemento de la lista
es un vector (en el ejemplo anterior [2,0,2,3]).

®» Se puede definir la accion de un operador creacion/destruccion
sobre un elemento de la lista v. Por ejemplo b} se definiria de la
forma
bd := proc (v, j::nonnegint)
nj:=op(j,v);
RETURN (sgrt (nj+1) *subsop (j=nj+1,vVv) ;

end; |



| M ecanica cuantica en Maple

®» Se puede definir de la misma forma el operador destruccion, y el
hamiltoniano seria, para el caso de un sistema en una dimension,
homogéneo, con condiciones de contorno periddicas y en
aproximacion de interaccion unicamente entre los primeros
vecinos de la forma

H := sum(’'gamma’ xbd (bd(b(b(v,1),1),1),1) +
bd(b(v,cyc(i+1l),1)) +bd(b(v,cyc(i-1)),1)’,’1'=1..f),

donde cyc indica que las condiciones de contorno son periddicas.

—

®» Ejemplo de calculo.



| Algunosresultados

Sistemas invariantes bajo traslaciones (cristales perfectos). Momento
definido (nGmero de ondas k).

®» Algunos resultados analiticos

®» En general, si el parametro v (no linealidad) es suficientemente
grande, aparece una estructura de bandas, y una banda aislada
correspondiente a estados localizados, en los que existe una alta
probabilidad de que los "cuantos" estén localizados en el mismo

nodo de la red, pero con igual probabilidad en cualquier punto de
la red.

Sistemas no invariantes bajo traslaciones (cristales con impurezas,

inhomogeneidades, ...). Localizacion espacial. |



Ejemplo: Autovalores de la energia FE(k) como funcion del momento k. QDNLS, red de
bosones en una dimension, f = 125y n = 2.

Estado fundamental para £k = 0 (no normalizado):
W) =[20...0] +[020...0] +---+[0...02] + O(y~1)..



| Problemas de computo

» Para un nimero dado de "cuantos", determinar la representacion
matricial del operador Hamiltoniano. Problema: Numero de
vectores de la base crece rapidamente conny f.

Ejemplo: Cadena (monodimensional) de f nodos con n bosones.
El nUmero de vectores de la base p es

 (n+f-1)!
P om

®» Calculo de autovectores y autovalores de una matriz (hermitica)
de dimension p x p.

®» En sistemas con simetrias adicionales (traslacion, rotacion,...) el

problema se simplifica.



| Computacion en paralelo

Computacion en paralelo. HPC cluster
» Maple en sistemas paralelo.
®» Programas de manipulacion simbdlica en paralelo GNU.

®» Caculo de autovalores y autovectores de matrices hermiticas
(esparcidas o0 no) muy grandes.

®» Gracias al proyecto FIS2004-01183, finaciado por el Ministerio de
Ciencia y Tecnologia, se han podido comprar una serie de
maquinas para empezar a montar un cluster HPC.

—



| aleph.eil.us.es

HPC cluster aleph.eii.us.es (acronimo de "anharmonic localization of
energy phenomenom").

®» Actualmente tres estaciones de trabajo Sun Fire X4100 M2 x64

Server: 2x AMD. Localizado en el Centro de Calculo de la
Escuela Técnica Superior de Ingenieria Informatica (jGracias!).
$» Sistema operativo Linux.




| Trabajo pendiente

nstalacion software de cluster.
nstalacion de librerias en paralelo.

nstalacion de librerias matematicas.
Benchmark.

Paralelizacion de programas (Fortran).
Futuras ampliaciones.

iSe buscan alumnos interesados! |
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