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验证 HO basis 的有效性

方式

将 np 的 Hamiltonian 放到 HO basis 下去计算基态

流程

写出 HO basis
计算 Hamiltonian 的矩阵元
使用 lapack 中的对角化求特征值的函数计算基态
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写 HO basis

步骤

选择公式 ψn(x) = Nnexp(−
1

2
α2x2)Hn(αx)，其中归一化系数 Nn = [α/

√
π2nn!]

1
2

令 α = 1，并不影响 basis 的正交完备性
写归一化系数 Nn

写 Hermitian 多项式 Hn(z)

做乘积得到 HO basis
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归一化系数 Nn

用 fortran 写系数 Nn = 1/
√
π2nn!

因为阶乘没有内置，所以主要内容就是写阶乘 n!

阶乘函数 factoria(n) 的程序实现

Figure 1: 阶乘函数
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归一化系数 Nn

Nn 的程序实现

在令常数 π 取 8 位小数后，可以得到 Nn
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Hermitian 多项式

基本公式选择

方法 1
Hn(z) =(2z)n − n(n− 1)(2z)n−2

+
n(n− 1)(n− 2)(n− 3)

2!
(2z)n−4 − · · ·+ · · ·

+ (−1)[
n
2
] · n!

[n2 ]!
(2z)n−2[n

2
]

其中 [
n

2
] 是不大于

n

2
的最大整数

[n
2

]
=


n

2
(n 为偶数)

n− 1

2
(n 为奇数)
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Hermitian 多项式

基本公式选择

方法 2: 用递推：Hn+1(z)− 2zHn(z) + 2nHn−1(z) = 0

如何选取

选择方法 1：它是一个直接的展开形式，虽然较复杂，但调用可以直接得第 n 个
Hermitian 多项式，只需做一次求和
若选择递推方法 2：它需要前面所有的 Hermitian 多项式去做递推才能得到第 n 个，
形式简单，但计算量会多一些（因为每一个 Hn(z) 都是一个长的数组）
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Hermitian 多项式

化简

将方法 1 的求和化简为对通项求和的形式

Hn(z) =

[n
2
]∑

k=0

(−1)k
n!

k!(n− 2k)!
(2z)n−2k

这就是程序里面用的循环体
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Hermitian 多项式

程序实现
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HO basis ψn(z)

将 HO basis 写成 function
ψn(z) = NnHn(z)exp(−z2/2)
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GPT

移动端使用

在 Apple 商店里安装 craft
在 craft 里面随意创建一个 document
在更多选项里找到”Assistant” 项即可使用
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GPT
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GPT

GPT 用于学习工作
构造程序结构（不知道该怎么做的情况下去建立思路）

验证自己所写内容的正确性
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GPT 的具体例子

Figure 2: 给 GPT 提问：如何用通项求和实现 Hermitian 多项式, 以此来验证自己总结推导通项的
正确性
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Thank You!
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