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Un caso specifico di un problema generale

Consideriamo una particella vincolata su una circonferenza:

Esistono infiniti cammini non deformabili I'uno nell’altro, che si distinguono per numero di
avvolgimenti Q (con segno)
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Bhx = 4w2mR2 — 00 tutti i valori della carica topologica Q
sono rilevanti: < Q? >= Bhx ~ distribuzione gaussiana
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Topological freezing
Si utilizzano

catene di Markov per far evolvere le
traiettorie tracciate dalla particella. Il Path
integral deve essere calcolato su un lattice <

Nel

discreto si perdono le classi di omotopia.

Grandi barriere di potenziale (causate T
da una grande variazione dell’azione)

separano i diversi valori della carica.

Py ox oxp (M%X > i (240 (20 ) - K(r»))

» Nel limite del continuo si recupera la divisione in
settori. |l path integral ha misura nulla per cammini
discontinui: perdita di ergodicita ( Topological
freezing)
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Occorre forzare il sistema fuori dai minimi del
potenziale:

® Si introducono delle C.V. (collective
variables);

® Viene introdotto un potenziale fittizio,
che riempie i minimi visitati(e.g.
V(Q(e) ~ Y e (1UJZA0 ),

® || sistema evolve con una forza

aggiuntiva, proporzionale alla variazione
della carica.

® Un potenziale confinante vincola
I'esplorazione in una regione di interesse.

La Metadinamica...

Q — Q(t), con t lo step dell'algoritmo

=20

F=F —Y2249Q(0)

Vet = kk - (|Q| —

per |Q| > Qthreshold

chreshold )2
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...Risolve il problema

Bxh = 2.nlattice = 700 Bxh = 2,nlattice = 700 Bxh = 2.nlattice = 450

Sweeps «a0° ey Sweaps a0t Sweeps <0t

Il potenziale riempie i minimi e la distribuzione della carica tende a diventare uniforme.
Per effettuare le medie delle osservabili si pesa la distribuzione con e~ F(?) = Z(Q):

z e_F(Qi)O’-

< 0>= —Z —F@)

UNIVERSITA DI P1sa
La - - L




[l potenziale riempie le buche:
—V(Q(t)) ~ F(Q) I'energia libera
puo essere ricostruita.

Si dimostra che:

1 t
— [ v =-F)
t—teq Ju,
Potenziale triangolare di larghezza

dq: si ricostruiscono con precisione

profili su una scala > dq

L'algoritmo trova applicazione in teoria di campo, ma anche in chimica
e biologia. Possibili CV: numeri di coordinazione, angoli tra atomi,distanza

tra atomi ecc.

Applicazioni e risultati

5q=0.72
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