Part 3 13. L’heli normal amb backflow

13. L’heli normal amb correlacions de backflow.

Funcionalment I'expressié de les correlacions de backflow en e sistema
bidimensiona és la mateixa que tenen en e sistema tridimensional. Les Uniques
diferencies resideixen en la dimensionalitat dels vectors que hi intervenen i els valors de
les constants.

Primer s optimitzen variacionalment cadascuna de les tres constants del backflow:
As, 25, Ss . A continuacio s'inclouen els resultats per I’ energia obtinguts amb e conjunt
optim de valors, resultats que son després comprovats amb e métode de la relaxacio dels
nodes. Finalment s’ avaluen diverses propietats del sistema: funcié de distribuci6 radial,
massa efectiva, velocitat del so, etc., comparant alguns d’ aquests valors amb els obtinguts
sense backflow o en € sistema sense interaccid. D’ aquesta manera es pot valorar quina és
la importancia de les correlacions de backflow, i comparar després amb € sistema
polaritzat.

13.1 Optimitzacié de les constants de backflow.

Igual que en e sistema 3D, en e sistema 2D la constant Ag mostra ser la més
rellevant de laterna (g, €25, S5) que apareix en la funcio de backflow. El seu valor optim

es veu clarament afectat pel canvi de dimensié del sistema, les atres dues en canvi, a penes

canvien i mantenen el valor que jatenien a 3D.
Totes les optimitzacions s han fet a la densitat p=010"?, i han consigtit en una

escombrada variaciona dels valors de cadascun dels parametres, prenent com a valor de

partida per al’ exploraci6 € valor optim conegut a 3D.
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Part 3 13. L’heli normal amb backflow

Per alaconstant Ag , que representa el maxim de la gaussiana el's resultats obtinguts
son elsil-lustrats a la figura 13.1. S'hi pot gustar facilment una parabola, de la qual se'n

dedueix laposicio del valor optim: A, = 040
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Figura13.1
Optimitzacio de la constant Az de backflow del

sistema bidimensiona normal

El parametre Q, estalligat al’amplada de la gaussiana. El seu valor s hafet variar
entre 0400 < Q,; <144c. Shan trobat dos minims, un a Q, =095 i I'dtra en
Q; =054c, que és e valor optim emprat en 3D. En |’andlis feta es comprova que aquest

darrer és |’ optim, ja que mentre amb € valor primer s obté una energia de 0140+ 0.001K ,
amb Q_ = 0546 |’energiaéstant solsde 0132+ 0.001K .

El tercer parametre, S5, dona la posicié del pic, i torna a trobar-se clarament situat

sobre el mateix valor del sistemadetresdimensions. S; = 0.75¢
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Part 3 13. L’heli normal amb backflow

13.2 Estudi en densitats

A lataula 13.1 es donen els resultats de I'energia per particula en funcié de la
densitat per a sistema amb backflow i es comparen amb |’ anterior calcul sense backflow.
La corba obtinguda és molt similar a la del capitol anterior, i esta situada sempre per

dessotad’ €lla

Densitat Energia del sistema sense Energia del sistema amb Diferéncia
(69 backflow (K) backflow (K) (K)
0.01 0.0295+0.0010 0.0262+0.0004 0.0033
0.04 0.0760+0.0015 0.0747+0.0007 0.0013
0.06 0.0975+0.0015 0.0971+0.0026 0.0004
0.08 0.1209+0.0024 0.102620.0066 0.0183
0.10 0.1324+0.0028 0.1244+0.0018 0.0080
0.12 0.1527+0.0033 0.1466+0.0014 0.0061
0.17 0.2318+0.0046 0.2204+0.0022 0.0114
0.21 0.3527+0.0058 0.3198+0.0029 0.0329
0.23 0.4324+0.0113 0.3939+0.0022 0.0385
0.30 0.9048+0.0098 0.8369+0.0037 0.0679

Taula13.1

Energiadel sistema bidimensional normal amb i sense backflow

El descens produit per la introduccié de les correlacions de backflow creix

conforme augmenta la densitat, com es pot veure alafigura13.2.

100



Part 3 13. L’heli normal amb backflow

1.00 —
- #
/
0.80 —
—~ 0.60 —
X
©
S -
O
C
W 040 —
0.20 — —A— Sensebackflow
—.— Amb backflow
0.00
I I I I I I I
0.00 0.05 0.10 0.15 0.20 0.25 0.30 0.35
Densitat
Figura13.2

Energia (K) en funcié de la densitat (6% del sistema bidimensional

normal amb i sense backflow

101



Part 3 13. L’heli normal amb backflow

Tot i que e descens produit per la introduccié de les correlacions de backflow és
més evident a altes densitats, si es calcula € descens relatiu a I’ energia sense backflow
S obté un valor quasi constant.

A lesfigures 13.3 i 13.4 es representen respectivament, el descens absolut i relatiu
en I’ energia produit pel backflow.

A lafigura 13.3 es veu que €ls seus efectes sobre |’ energia no son lineals amb la
densitat. S'hi ha gjustat un polinomi de tercer grau, fent més clar com, a partir d' una
densitat de més o menys 0,170, la seva influéncia creix més rapidament. Ara bé, degut a
gue |’ energia tampoc té un creixement lineal amb la densitat, quan es calcula la disminucio
relativa de |’ energia que aporta €l backflow s obtenen uns valors que oscil-len al voltant
d un valor promig (figura 13.4). Els valors presenten fortes oscil -lacions, ocasionades pels
errors estadistics, pero tots ells es situen a voltant del 7%, insinuant potser un petit
creixement amb la densitat. Tot i aguest petit augment sembla que €els efectes relatius del

backflow es mantenen practicament constants dins €l rang de densitats estudiades.
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Descens absolut (K) en funcié de la densitat (¢?)produit pel

backflow sobre |’ energiatotal
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Figura13.4
Descens relatiu en funcié de la densitat (¢®) produit pel

backflow sobre I’ energia total

Per tal de comprovar que €els valors calculats per al’ energia son els correctes s ha
fet el cacul amb el métode de relaxacié de nodes. Per confirmar les dades s ha aplicat el
métode a una densitat mitjana: p = 010072, i aladensitat més alta: p = 0300,

En els dos casos s ha obtingut el mateix resultat: una disminucio lineal de I’ energia
per a sistema sense backflow, indicant que |’ energia encara mostra una petita desviacié
respecte a valor exacte, i un pendent un ordre de magnitud menor quan s hi afegeixen
aquestes correlacions. Els resultats, que queden il -lustrats les figures 13.5 1 13.6, permeten
assegurar que €ls valors obtinguts per al’energia son efectivament molt propers as valors
exactes, essent I'efecte residual degut a I'aproximaci6 FN molt petit. Les linies

corresponen a gjustos lineals sobre els valors calcul ats.
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Energia (K)
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Calcul RN sobre € sistema bidimensional normal

amb i sense backflow ala densitat 0.300°

Pendent sense backflow: —2-10% +1-107°
Pendent amb backflow: 3-10°+1-10°
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13.3 Calcul aproximat de la massa efectiva

Una manera aproximada d’ obtenir la massa efectiva de I'*He és afegir sobre e
cacul del sistema bosonic un terme d'energia que contingui la massa efectiva m*
necessaria per a obtenir el valor exacte de I’energia del sistema fermionic. Es tracta sens
dubte d’'un model aproximat sense cap base ferma, perd permet accedir facilment a una
estima de m* que d altra manera resulta dificil de calcular. Un calcul ben fet i millor
justificat de la massa efectiva inclou € calcul d energies d’ estats excitats. Un estudi en
aquesta linia va ser fet per Kwon, Ceperley i Martin [KCM94] sobre un gas bidimenional
d electrons.

Lamassa efectivan i lamassareal mdel He es relacionen através de |’ energia

de Fermi del sistemalliure. D’ acord amb aquest esquema es pot escriure:

2

E tarmionic — Ebosonic = 7= 7P
, 2m* (13.1)
Eremi = =7
Fermi 2m p
d’on es dedueix lareacio:
*

m__ Eeem (13.2)

m E E

fermionic ~ —bosdnic

Amb ella pot trobar-se € valor de |la massa efectiva per a nostre sistema. En ser
aquest un sistema totalment teoric, no hi ha possibilitat de contrastar aquests valors amb
mesures. Arabé, si que poden comparar-se amb les mesures fetes en capes d’ *He sobre un
substrat, i veure s els resultats son compatibles. Els resultats obtinguts tot i ser sobre
sistemes diferents, estan dins un mateix ordre de magnitud, i en resulten uns valors molt
similars als experimentals. Les comparacions s han fet sobre e sistema amb backflow, ja
gue aixi s obtenen els millors resultats per a I’energia. L’ efecte d’ aguestes correlacions
sobre la massa efectivatambé s analitza a final de |’ apartat.

Les comparacions han estat fetes amb les dades subministrades per quatre fonts,
dues d'elles referides a valors de la massa efectiva obtingudes d' una primera capa d' *He i

les altres dues corresponents a la segona capa. Totes elles sdn mesures d heli adsorbit en
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Part 3 13. L’heli normal amb backflow

un substrat de grafit, i sempre son resultats indirectes a partir de les mesures fetes sobre la
capacitat calorificadel sistema.

El calcul més antic amb que es compara és amb [McLean72], son calculs de la
massa efectiva fets |I’any 1972 per McLean a partir de mesures de la capacitat calorifica, i
corresponen a la primera capa d'*He. Aquestes dades son molt properes a les donades a
[G90] tot i que les donades per Greywall corresponen ala segona capa d' *He.

Dades més recents amb que es poden comparar els resultats son les subministrades
a [MBG95] i [MBBBFG96]. La primera referencia correspon a dades obtingudes d'una
primera capa d *He sobre Grafoil (capes de grafit subministrades per Union Carbide). Del
mateix grup de treball sdn les dades de la segona referéncia, que estudia la segona capa
d>He.

45 — o A
—4&)— 2acapa. MBBBFGY
40 —=j=— lacapa. MBG95
—>X— lacapa. McLean72
—A—  2acapa. G90
35 —
—@— Sisema2D
+ °
3.0 — o A
X
£
x
S ° X
25 —
°
o A
® .
2.0 — X
° X
° o A
15 — +
° ® >
1.0
[ [ [ [ [ [ I
0.00 0.05 0.10 0.15 0.20 0.25 0.30 0.35
Densitat
Figura13.6

Massa efectiva en funcié de la densitat (%) del’*He normal bidimensional
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A lafigura 13.6 es comparen aquests resultats, que com es pot veure prenen tots
ellsunsvaors similars. Les dades corresponents al present estudi son les etiquetades com a
sistema 2D.

Hi ha una rad important per usar el grafit com a substrat en les experiencies, i és
que, a diferencia d altres materials, sembla no tenir efectes qualitatius sobre la capa
adsorbida, de manera que les propietats dels fluids quantics adsorbits practicament no es
veuen afectades. Aixo fa del grafit un dels substrats més emprats per a la mesura de les
caracteristiques de 1"*He bidimensional. Se'n pot veure un bon estudi d aquests efectes a
[NC75]. En aguest article Novaco i Campbell valoren com a quasi negligibles €ls efectes
introduits pel substrat de grafit, i consideren els seus resultats experimentals comparables
as que s obtindrien amb una capa perfectament bidimensional. També tracta de I’ efecte
del substrat de grafit sobre les capes d’ heli I’estudi de I’'any 1974 de Siddon i Schick
[SS74A][SS74B].

Quant a fet que es tracti de mesures sobre la primera o segona capa d’ ®He, aixo no
semblainfluir significativament en els resultats per ala massa efectiva. Aquest fet quedaria
reforcat pel petit efecte que, com abans es comentava, té el substrat de grafit sobre les
propietats quantiques de la capa d'*He. Els treballs referenciats; [BDHMV 73], [Gro0],
[LCS91] i [MBGY5] mostren que sobre aquest substrat, la primerai segona capa d *He es
comporten com liquids de Fermi bidimensionals.

Influéncia del backflow sobrela massa efectiva.
Com es pot veure a la seglient taula de valors, el backflow té com a conseguencia
augmentar la massa efectiva de I’*He. Amb la precisid obtinguda en aguest calcul,

anicament es pot veure un increment progressiu d aguesta diferencia en augmentar la
densitat.
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Densitat m*/m m*/m Diferéncia

(6>  ambbackflow sense backflow

0.04 1.2114 1.1992 0.0122
0.06 1.3212 1.3182 0.0030
0.08 1.5450 1.4156 0.1294
0.10 1.6707 1.6149 0.0558
0.17 2.1183 2.0432 0.0751
0.21 2.3777 2.1688 0.2089
0.23 2.6295 2.3608 0.2687
0.30 3.2547 2.7338 0.5209
Taula13.2

Efecte de lainclusi6é del backflow en la massa efectiva del

sistema bidimensiona normal

13.4 Analisi d’algunes propietats del sistema: pressio, velocitat

del so i compresibilitat

El coneixement dels valors de I'energia en funcio de la densitat permet obtenir
algunes propietats del sistema. Amb una primera derivada de I’ energia s’ obté la pressio (P)
del sistema. La derivada de P dona informaci6 sobre la compresibilitat (x) i la velocitat
del so (c) en funcié de la densitat. Les relacions son les seglients:

J0(E 1 0P 1 oP
p=p2 2 [E L 133
P 8p(N) ¢ map K pap (133)
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Efectuant un gjust polindmic s obté un bon acord amb un polinomi de grau 3:

% = 0.0758924 + 2.11548p — 14.9564p° +57.0376p° (13.4)

(on com sempre la densitat S expressaen o2 i I’ energia en K) que dona lloc a les segiients
equacions:

P = p?(211548-29.9128p +1711128p?) (13.5)

K=— ! - (13.6)
p*(4.23096—89.7384p + 684.4512p7)

c= 1 p(4.23096—89.7384p + 684.4512p° (13.7)
T
m

corresponents alesfigures 13.7, 13.8i 13.9.
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Figura13.7
Pressi6 (Ko?) en funcié de la densitat () del

sistema bidimensional normal amb backflow
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13.5. La funcié de distribucio radial a dos cossos g(r)

Les funcions de distribucié emprades en |’ estudi dels liquids expressen la densitat
de probabilitat de trobar un cert nombre n de particules en les posicions ry,...,r, dins d’ un
conjunt de N particules. Aquesta distribucié an cossos s escriu:

|

‘2

TR LA A (A
N=m! [dr,...de, [¥(F....Fy)

(13.8)

rl,...,r*n):(

A partir d’ ella es defineix, per an=2, lafuncio de distribuci6 radial a dos cossos:

_ N(N-1) [ 0 () 13.9
g(rlz)— p2 J.dfldi“P(FpaFN)‘z ( . )

| pot demostrar-se que en €l cas de sistemes de Fermi infinitsi sense interaccions en

I estat base, aquesta funcid pot escriure' s [Ros81]:
1
glliure(rlz) = 1_;|§D(k|:r12) (1310)

Per analogiaamb el sistema 3D s hadefinit lafuncid lyp :
1% —
o (Kt ) = ——— | dke ™ (13.11)
2D( F 12) (2”)2pj
amb la integral estesa des de zero fins al moment de fermi. El calcul detalat d aguestes
quantitats és fet al’apéndix G, on es dedueix € resultat:
v k2

i g2 (30 (13.12)

glliure(r) =1-

En comparar €ls resultats obtinguts per a les funcions g(r) a diferents densitats, es
veu clarament com, en augmentar la densitat, va apareixent meés estructura en el sistema,
que es posa de manifest per |’ aparicié d’ una serie de pics que creixen en alcada. Aquests
pics son deguts a la major localitzacio de les particules a determinades distancies. Aixi

mateix, com que en augmentar la densitat disminueix la distancia interatomica, la posicio
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del maxim de g(r) es desplaca cap ar menors. Aguests dos efectes s observen en la figura

13.10.
Per a dos valors diferents de la densitat es representa la funcié g total i també

descomposta en les corresponents a g,, i g;, . A efectes de comparacio s hi representen

tambeé lesfuncions g,, i g,, del sistemalliure, que son les funcions:

gle(r) = 1—ﬂ—2/)—(J1(rkF)) (13.13)

r2

g e(r)=1 (13.14)

Lesfigures 13.11 i 13.12 corresponen a una densitat baixai a una altrad’alta. En €
primer d'ells es veu com per a baixa densitat la funcié gﬂ"e del sistemalliure s aproxima
molt alacorba g,, rea obtinguda del calcul. La gran similitud que s aprecia entre les dues
corbes és deguda a que a tan baixa densitat |es correl acions dinamiques hi juguen un paper
molt petit, i fan que &l sistema sigui molt similar al lliure, en que I’ estadistica fermidénica
passa a ser lainteracci6 rellevant.

L’ efecte de les correlacions de backflow sobre aguestes funcions és molt petit, i no

s harepresentat perque sobre € grafic ésinapreciable.
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g(r)
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Corbes corresponents a I’ estimador pur de la funcié g(r) total

per a diferents valors de la densitat. La distancia s expressa en

o iladensitaten 672.

Pagina seglent (figures 13.11 i 13.12): estimadors purs de la

funcié g(r) abaixai atadensitat. Es comparen amb les funcions

calculades del sistema sense interacci6
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13.6 Estudi de la dependéncia en densitat de la constant de

backflow

El valor de la constant de backflow que s ha pres com a optim, A, = 0.40, ha estat
calculat a la densitat p=010". Per a veure si hi ha alguna dependéncia en densitat
d’ aquest valor s hatornat a optimitzar per aladensitat més alta: p= 0300 >. Tot i que €ls
resultats semblen indicar una tendéncia a reduir € valor optim, un estudi exhaustiu del
rang de valors 1, €[0.25, 0.35] mostra que |es energies obtingudes no milloren respecte
al valor aconseguit amb A, = 0.40.

Aixi doncs, tot i que no pot descartar-se una petita influéncia de la densitat sobre €l

valor de la constant de backflow, si hi és, els efectes d’ aquesta variacié sobre I’ energia per
particula son de I’ ordre dels errors del s resultats.
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