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L’hamiltonia de 'atom d’heli és:
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Una bona funcié variacional per a ’atom d’heli podria ser:
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L’energia local resulta doncs:
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Per assegurar una funcié d’ona de qualiat és important obligar a que la funcié done compliment a les condicions
de cuspide,[1] que representen el comportament de la funcié d’ona exacta al punt de coalescéncia de dues
particules. Ac¢od ho podem aconseguir fixant els parametres Z =21 8 = % D’aquesta manera, I’energia local és

converteix en:
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No obstant aix0, i a manera d’exercici, mantindrem fix Z = 2 i permetrem canvis dels altres dos parametres
per veure com funciona una routina tipus Newton per a trobar els parametres a i § que minimitzen l'energia.
Amb aquesta finalitat necessitarem les féormules de les derivades primeres de l’energia local i les derivades

logaritmiques primeres i segons de la funcié d’ona:
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Les primeres derivades de ’energia local:
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Amb aqueste férmules hem de calcular:
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Per tant, les mitjanes a calcular sén, per al calcul d’energies i variancies:
E=((E)) EB=(E}) —V=F-F
i per a optimitzar els parametres minimitzant I’energia cal calcular a més:
(Ep)i(¥h)i)  (Er)i(Ph)i)  ((¥5)) ((Th)i)
(EL)i(¥g g)i) (Y5 5)i) (BL)i(¥5)i(Ws)i)  ((P5)i(¥h)i)
()i %)) (%)) (U0)i (%5 )i (%))
(Ep)i(¥5.a)i)  ((Yg.a)i) (BL)i(¥5)7) ((we)?)
(BL)i(Y5 5)i) (Y5 5)i) (BL)i(5)7) ((wh)7)
Amb aco ja podem caleular By, Ej, Ey ., B} 51 E] 5= Ej , ia partir d’aquests valors, el gradient és:
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i el Hessia:
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de manera que partint d’un punt |zg) = ‘ > de Pespai de parametres (initial guess) podem general el segiient
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punt |x1) = ‘ > del procés iteratiu de minimitzacié amb ’expressio:
B
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procés que iterem fins la convergencia desitjada.
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