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Stochastic Methods

•Draw random numbers in the R domain
• Average the integrand on the sample
•The variance can be calculated as:  < E 2 > ‐ < E > 2.
• The method is competitive for multi‐dimensional functions

Variatonal Monte Carlo: Importance sampling

•By using random numbers uniformly distributed, information is spread all over the 
domain we are sampling over (areas of very  high and low probability are treated on 
equal foot).

•A simple transformation allows Monte Carlo to generate a far better results: drawing 
b f if d i | |2numbers from non‐uniform density ||2

•How to do it?  Metropolis algorithm



Metropolis



In the main program we 
calculate the energy and 
arian evariance:



• Histogram of 10.000 
calculated random numberscalculated random numbers 
uniformly distributed  in the 
domain (‐1,1)

• Histogram of 10.000 random 
b f if d inumbers from non‐uniform density 

||2 in the domain (‐1,1) calculated  
using the Metropolis algorithm

B i M li h h b i h lBy using Metropolis we can reach the better accuracy using a shorter sample



Metropolis random walkers

In complex problems, it is conventional to use a large number of independent random walkers 
that are started at random points in the configuration space. 

(In a multi‐dimensional space: a single walker might have trouble locating all of the peaks in the 
distribution; using a large number of randomly located walkers improves the probability that 
the distribution will be correctly generated.)y g )

Introducing walkers in the main program



Harmonic Oscillator

Local Energy
Trial function

Probability
points 10.000  walkers 30

r0=1, step 0.5

points 10.000  walkers 300

Variance is better to
optimize parameters
of the trial functionof the trial function

Using a sample largeUsing a sample large 
enough energy and 
variance points to the 
same minimumsame minimum



He atomHe atom

Trial function

Local Energy

Probability



r0 = 1, step 0.5 Optimizing  for Z=2, =1/2 (optimum values)

points 100.000  walkers 300 points 300.000  walkers 500


