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Atviros kvantinés sistemos dinamikos nustatymas, t.
y., tokios kvantinés sistemos, kurig formaliai galima
atskirti nuo ja supancios aplinkos, tafiau sistema ir
aplinka lieka terminiame kontakte, yra viena
bendriausiy kvantinés mechanikos uzduoCiy. Atviros
sistemos taikomos modeliuojant suzadinty biiseny optinj
atsaka, energijos pernaSos procesus molekulése, ju
agregatuose, fotosintetiniuose kompleksuose ir kt.

Tokiy sistemy dinamikos nustatymui daznai
naudojamas sistemos ir pastovios temperatiiros
termostato modelis. Sistema vadinami visi mus
dominancios fizikinés sistemos laisvés laipsniai, jie
saveikauja su termostato terminémis fliuktuacijomis,
kurie vaizduoja aplinkos poveiki, pvz. fonony, baltymy
ir kity molekuliy termini judéjima.

Sistema gali biiti sudétinga, sudaryta i§ daugybés
tarpusavyje saveikaujanciy elektroniniy ir virpesiniy
laisvés  laipsniy, o  termostato  fliuktuacijos
modeliuojamos, idealiu atveju — be galo dideliu,
kvantiniy harmoniniy osciliatoriy rinkiniu terminéje
pusiausvyroje.

Taikant redukuotos tankio matricos teorini
aprasyma, aplinkos laisvés laipsniai yra nekintantys bei
atsizvelgiama tik { juy statistinius vidurkius. Kita vertus,
galima tiesiogiai postuluoti modelj aprasancia nuo laiko
priklausancia banging funkcija bei ja iSreikStai
propaguoti. Tuomet svarbu uztikrinti, jog termostata
sudarancios virpesinés modos iSlieka pastovios
temperatiros — jeigu vyksta energijos pernasa i$
sistemos i termostata, virpesiniy mody temperattira gali
stipriai virSyti prading temperatiira, taip efektyviai
padidint aplinkos temperatiira.

Siai problemai spresti, sukidréme termostato
termalizacijos algoritma [1], skirta taikyti kartu su nuo
laiko priklausanciu variaciniu metodu. Algoritmas
stochastiSkai atlieka virpesiniy mody sklaida, kiekvieno
sklaidos ivykio metu virpesiniy mody kinetiné energija
yra pakeiCiama taip, jog termostatas artéty prie norimos
temperatiiros pusiausvyros. Sklaidos jvykiy laukimo
skirstinys yra Puasono, P (n,7)= & (rv)"e” ™, ir
apraso tikimybe jvykti n sklaidos jvykiams per laiko
intervala 7, kai sklaidos ivykiy sparta yra v. Puasono
skirstinys  gautas, modeliuojant diskretaus laiko
Bernulio ivykiy ansamblj riboje, 7 — 0, 7v < 1.

Paveikslélyje (1) pademonstravome, jog termostatui,
izoliuotam nuo sistemos, termalizacijos algoritmas
neblogai veikia plac¢iame sklaidos sparty intervale, net
kai 7v ~ 0.15. Matome, jog termostato temperatiira
art¢ja prie norimos temperatiiros ir pasiekia terming
pusiausvyra.
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1 pav. Vidutiné termostato temperatiira, suskaiciuota su
skirtingomis sklaidos spartomis. Termostatas su pradine
temperatiira, Ty = 300 K, termalizuojamas i
temperatiiros, 7' = 200 K, terming pusiausvyra.
Sklaidos lango plotis, 7 = 0.01 ps.

Pritaikius termalizacijos algoritma molekuliniy
eksitony sistemai, parodéme, jog termalizacija leidZia ne
tik reguliuoti aplinkos temperatiira, taciau ir sumazinti
reikalinga skaiiy mody termostate, norint kokybiskai
atvaizduoti aplinkos fliuktuacijas.

Dinaminis termostato temperatiros modeliavimas
atveria galimybg atsizvelgti i eksperimentuose stebimus
molekuliy lokalios aplinkos Sylimo efektus, kurie
atsiranda dél mokulinés vidinés konvercijos ar eksitony
anihiliacijos procesu.
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