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16. Estudi de I’’He bidimensional parcialment polaritzat

L'estudi de I'3He a polaritzacions intermitges permet conéixer millor €
comportament del liquid entre els dos casos extrems de polaritzacié nul-lai total. En €l
sistema 2D aquest estudi no s havia fet mai abans. Fins i tot en el cas de 3D tampoc
existeixen estudis microscopics quantitativament acurats. En part, aguest estudi en 3He
homogeni s ha vist dificultat per la patologia que presenta la funcié d’ ona Jastrow-Slater
sense backflow. Com ja s'ha comentat anteriorment, en absencia dels termes de backflow
la fase més estable és la totalment polaritzada, fet que logicament és fals. La introduccié
del backflow, a nivell variacional, corregeix aguest defecte. Malgrat aixo la quditat del
resultat per A=0 i A=1 no éslamateixa, i per tant, |I’estudi en polaritzacié presenta un
important grau d’incertesa. Amb la técnica DMC aguestes dificultats es poden véncer,
perque es pot garantir una mateixa qualitat de resultats en tot €l rang de A .

En aquest apartat es presenten resultats sobre el sistema 2D obtinguts a polaritzacié
variable. Els métodes de calcul emprats (capitol 2) donen, amb un alt grau de confianca

resultats representatius del sistemainfinit, i permeten unaandlis quantitativament acurada.
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16.1 Elecciod dels sistemes a calcular

En e sistema format per N &oms d'*He, els diferents graus de polaritzacié (A)

s obtenen amb les proporcions adequades d'atoms amb spin up (N, ) i spin down (N, ).
Parlem de polaritzacio nul-la quan N, =N, :% , i d"°He totalment polaritzat quan
N, =N i N, =0.

Amb laintencié d’ obtenir resultats del sistema a polaritzacions intermitges s han

triat tres valors per ala polaritzacio. El grau de polaritzacio queda definit per

N =N,

A amb N, +N, =N (16.1)

Els criteris per escollir aquests valors han estat €l's seguents:
primer: mantenir capes plenes
segon: escollir un nimero total de particules similar dsempratsen A=0i A=1
tercer: triar valorsde A ben distribuitsentre O i 1

D’ acord amb aquests criteris s’ han seleccionat el's seglients sistemes:

A=019 N=62 N,=37 N =25
A=055 N=58 N,=45 N;=13
A=076 N=42 N,=37 N =5

En cadascun d'ells s'ha procedit com en els casos de polaritzacié total i nul-la,

optimitzant primer el's parametres de Jastrow i backflow.
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16.2 Calcul dels parametres per a cada grau de polaritzacio

Igual que succeia en els sistemes normal i completament polaritzat, s ha observat
agqui també que els parametres rellevants son: b en la funcié de Jastrow i A, en la

interaccio de backflow. La resta de parametres que intervenen en I'expressié de les
correlacions de backflow no mostren cap canvi significatiu, com ja s havia observat en els
sstemes A=0i A=1.

S hafet I’ optimitzacio variacional partint dels valors previstos de les constants per
interpolacié lineal entres els corresponents als sistemes A=0 i A=1. Els resultats
obtinguts mostren una variacio practicament lineal dels parametres, com es pot veure a la
figura16.1.

A b A8

0 1160 0.40
019 1150 0.35
055 1145 0.24
0.76 1132 0.17

1 1130 0.10

Taulal16.1
Parametres optims per a cada grau de polaritzacio. La

constant b s expressaen .
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Constants optimes a diferents polaritzacions

16.3 L’energia de Fermi en els sistemes parcialment polaritzats

L’ energia de Fermi per a una polaritzacié qualsevol A es pot escriure com la suma
de les energies de Fermi corresponents a les fraccions de particules amb spin up i spin

down:

Ef=El +E; (16.2)
i escrivint-la per particula obtenim I’ expressi6:

ef = x,el + X6 (16.3)
on X,, X, son lesfraccions de particules up i down respectivament:

N N

T l
=1 x =t 16.4
“TNOCTN (164)

i les energies parcials de Fermi son:

140



Part 3 16. L"*He bidimensional parcialment polaritzat

T 2
U = Y I R AT
V= = —] — k' 165
ot == Z(Zm(F )) (16.5)

havent definit els moments k. amb les densitats parcials p, | de particules upi down:

kit = [amp, | (16.6)

Pot obtenir-se facilment la relacié entre I’ energia de Fermi per a una polaritzacié
qualsevol i la corresponent ala mateixa densitat per polaritzacio total:

P

& (p)=(x +x¢)-€(p) (16.7)

Aquest resultat permet construir facilment taules per a les energies de Fermi, que
depenen de les fraccions de particules up i down emprades per a cadascun dels diferents
graus de polaritzacio, i calcular aixi I’estimacio de I’energia per a sistema infinit. Els

valors necessaris en aquest estudi es recullen alestaules de I’ apendix B.

16.4 Resultats per a I’energia

Els seglients resultats s"han obtingut amb els parametres optimitzats i jainclouen la
correccié de I'energia de Fermi. A efectes de comparacio s'inclouen també els resultats
dels sistemes normal i totalment polaritzat préviament obtinguts.

A=0 A=0.19 A=055 A=0.76 A=1
p=0.01c% 0.0262 0.0287 0.0385 0.0472 0.0653
p=0.066% 0.0971 0.1012 0.1355 0.1661 0.2213
p=0.10c% 0.1244 0.1391 0.1712 02104 0.2724
p=0.176% 0.2204 02231 0.2532 0.2933 0.3440
p=0.236% 0.3939 0.4011 04264 0.4501 0.4860
p=0.300% 0.8369 0.8360 0.8660 0.8784 0.8917

Taula16.2
Energia per particulaen K per a diferents polaritzacions
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Energia
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Energia per particula (K) en funcié dela

densitat (6™ per adiferents polaritzacions
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La figura 16.3 és una representacio tridimensional de |’ energia com a funcio de la
densitat i de la polaritzacid. En €ella, i degut al’ escala, sbn poc evidents les diferéncies en
energia per a diferents polaritzacions, ja que es tracta d’ una corba de variacié molt suau.
No obstant dona una clara imatge de la forma en que I’ energia augmenta en les direccions
de polaritzaci6 i densitat creixents. La curvatura de la superficie és la que déna lloc als
atipics comportaments de propietats com la compressibilitat o lavelocitat del so.

A la figura 16.4 sha fet una representacio en corbes de nivell de I'anterior
superficie. L’energia es representa en escala de grisos sobre e pla densitat-polaritzacio.
Les zones més fosques corresponen a les energies mes baixes, i les més clares a les zones
d energia més ata. Pot veure's en aguesta figura que cap de les corbes de nivell és una
linia recta vertical. L'existencia de linies verticals significaria igualar les energies del
sistema a diferents polaritzacions, fet que entraria en contradicci6 amb |'evidéncia
experimental de que I’estat menys polaritzat és el més favorable energeticament. Una
peculiaritat que posa de relleu aquesta figura és que a densitats mitjanes (situades més o
menys entre els 0.050 2 i els 0.250 %) els sistemes polaritzats son molt més inestables que
els corresponents sistemes a molt baixes o molt altes densitats: vegi’s que Si es traga una
linia a densitat constant dins d’aguest rang de valors, en passar de |’estat polaritzat al
normal, rapidament I’ energia disminueix fins a situar-se en un valor forca més baix. En
canvi, en les zones de densitats molt altes 0 molt baixes, les corbes de nivell s apropen
forca a una recta vertical, indicant una diferencia molt petita entre les energies dels estats
polaritzat i normal (en la figura 16.2 aixd queda reflectit per la convergéncia cap a un
mateix valor de totes les corbes). La tendéncia del sistema polaritzat al norma seria en
aquestes zones molt menys acusada. EI mateix comportament és el que il -lustrala corba de
lafigura 15.3 , on es veu que les energies dels sistemes normal i polaritzat prenen valors

molt similars tant a baixes com a altes densitats.
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0.1

Densitat

Figura 16.3.
Energia per particula (K) del sistema bidimensiona en funcio

deladensitat (6 i lapolaritzacio
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Figura16.4
Representaci 6 de les corbes de nivell de I’ energia per particula
(K) del sistema bidimensional en funcié de la densitat (¢
(eix horitzontal) i la polaritzacié (eix vertical). Les zones més

clares corresponen avalors més alts de I’ energia.
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16.5 Algunes propietats dels sistema: pressio, compressibilitat i

velocitat del so

Lapressié del sistema pot obtenir-se através de larelacio:
P=p’ de
dp

Quan es representa la pressié en funcié de la densitat per a diferents polaritzacions

(16.8)

(figura 16.5) s observa en les corbes un pas gradual entre els sistemes normal i totalment
polaritzat. A baixes densitats qualsevol augment en el grau de polaritzacié provoca un

increment en la pressio del sistema, que a densitat fixa assoleix €l seu maxim quan A=1. A

densitats situades entre 0110 i 0126 les corbes estallen, i inverteixen la seva posicio
relativa, de manera que a densitats més altes un increment en la polaritzacio del sistema
provoca una disminucié de la pressio. Pot veure's també aquest comportament a la figura
16.6, en gue S ha representat la pressi6 com una superficie funcié de la densitat i la
polaritzacio. A efectes de claredat s hi ha representat per separat les zones de baixa i mitja
densitats, on S observa més clarament aquesta estructura. No s'ha inclos la superficie
corresponent a altes densitats, ja que les diferencies de pressio entre els diversos graus de

polaritzacié son molt petites.

La compressibilitat:

1 pa—P (16.9)
K ap

S'ha representat en funcié de la densitat a la figura 16.7, i mostra també dues zones
diferents. a baixes densitats la compressibilitat dels sistema disminueix en augmentar la
polaritzacio, i a densitats altes e comportament és e contrari. Les corbes corresponents
mostren un pas gradual entre els estats A=0 i A=1. La primera zona esta compresa entre
zero i, més o menys, 0070 2. A partir d’ aquesta densitat els sistemes polaritzats passen a
situar-se per sobre de la corba A=0 , invertint finalment la disposici6 anterior i situant-se

tant més per sobre com més gran és la seva polaritzacio. El sistema totalment polaritzat
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2

presenta un acusat maxim a l’entorn de 0.090 ™, maxim que nomeés apareix a molt ates

polaritzacions, ja que a valors tan alts com A=0.76 encara no s observa. El rang de
densitats en que es produeix aquest canvi en el comportament de la compressibilitat és el

mateix en el que lavelocitat del so mostra un comportament anomal.
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Figura16.5

Pressié (Ko™) en funcié de la densitat (67) per adiferents graus de polaritzaci6
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Figura 16.6.
Pressid (Ko™) en funcié de la densitat (672) i la polaritzacié en

les zones de baixa i mitja densitat
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Compressihilitat (K*c?) en funcié de la densitat (6%) a diferents graus de polaritzacié
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Lavelocitat del so també pot ser cal culada analiticament vialarelacio:
o= 1P

== (16.10)
mdp

Els resultats obtinguts per la velocitat del so a diferents densitats i polaritzacions
presenten unes caracteristiques més complicades (figura 16.8).
Deixant abanda el cas A=1, per als altres s hi poden distingir tres zones de diferent

comportament en funci¢ de la polaritzacié:

zona | : baixes densitats, p < 0.030°

A densitat fixalavelocitat del so creix amb la polaritzacio

p~003-0070"% en aguest rang de densitats les corbes presenten primer un

pendent nul i inverteixen després la seva disposicio relativa

zona |l : densitats mitjanes, 0.076 > < p < 0.206 *

A densitat fixalavelocitat del so decreix amb la polaritzacio.

p~020-0250"* gradualment les corbes corresponents a polaritzacié no nul-la
tornen atallar la corresponent a A=0, tendint a adquirir novament la disposicio de la

zonal (figura 16.10).

zona lll : densitats altes, 02502 < p < 03002

Es recupera e comportament de la zona | en que la velocitat del so creix

amb la polaritzacié.

El cas totalment polaritzat difereix forca dels altres. a densitats baixes (figura 16.9)

la corba A=1 queda situada entre les corresponents a A=0.19 i A=0.55. A partir de la
densitat p =00507° la corba A=1 talla la corba A=0 i es situa a valors inferiors als de

qualsevol atre grau de polaritzacié. Els canvis graduals que mostra la corba entre A=0 i

A=0.76 s accentuen per amolt altes polaritzacions, i fan que la corba del sistema totalment
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polaritzat mostri un aspecte substancialment diferent de les atres. A densitats altes la
diferéncia en € vaor de la velocitat del so entre el cas A=1 i la resta de polaritzacions
tendeix a fer-se cada cop més gran, ja que la corba A=1 mostra constantment un pendent
meés petit que les altres (figura 16.10).

Es molt peculiar també € comportament de la velocitat del so en funcié de la
densitat per a ats graus de polaritzacid, ja que existeix un rang de densitats en el qual la
velocitat del so disminueix quan la densitat augmenta. El fet és absolutament anomal pero
podriarelacionar-se amb algun canvi en I’ estructura del sistema. Com s observa alafigura
16.8 e sistema norma només mostra una petita disminucié del pendent, igual que el
sistema a baixa polaritzacié. Per0 a partir de polaritzacions de I’ordre del 50% apareix
aguest nou comportament, situat a densitats baixes, entre p =~ 0.03—0.090 2 i que és tant

més acusat com major és el grau de polaritzacié del sistema.
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Figura16.8
Velocitat del so (m/s) en funcié de la densitat (672) per adiferents graus de polaritzacié
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Detallsdelafigura16.8 abaixai atadensitat (16.91 16.10 respectivament)
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Finalment a la figura 16.11 es representa la dependéncia del potencial quimic amb

ladensitat per ales diferents polaritzacions cal culades.
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Potencia quimic (K) en funci6 de la densitat (672 per diferents

graus de polaritzacio
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16.6 Susceptibilitat magnética del sistema.

L’any 1985 en experiments amb He tridimensional parcialment polaritzat Puech,
Bonfait, Castaing i Thoulouze [PBC86] [BPCT86], van observar que la susceptibilitat
magnetica del sistema presentava un fort pic quan la polaritzacio era propera a 20%. A la
pressi6 i temperatura estudiada van veure que €l valor de la susceptibilitat es duplicava, i
van suggerir I’ existéencia d’ una transicié cap a una fase metamagnética. En aquest nou estat
el sistema presenta imanacions molt fortes. El mateix grup va anaitzar la velocitat del so a
pressio constant [BPHC87], ja que era una quantitat que podia ser mesurada facilment i
amb gran precisio, i en la que S esperava trobar-hi reflectit d’alguna manera el canvi de
fase. Els resultats perd, no van mostrar cap indici d’ aguestatransicio en € liquid polaritzat,
i aixi en e mateix article es comenta que o bé els canvis sdin massa petits per ser detectats
0 bé s estava mesurant en unaregié on no apareix € metamagnetisme. Stringari [St86] va
comparar les prediccions teoriques sobre susceptibilitat i € canvi en la velocitat del so
fetes en diferents aproximacions i els resultats experimentals. Les prediccions depenen
molt del model teodric adoptat, arribant a predir comportaments ben diferents, perd s
resultats experimentals mostren acord en que per a vaors de la polaritzacié inferiors a
A=0.3, € canvi rdlatiu en la velocitat del so presenta una variacio lineal amb el quadrat de
la polaritzacio.

En genera pero, els resultats presenten algunes incerteses, i ho donen cap solucio
definitiva a la pregunta de si existeix 0 no la transicié cap a una fase metamagnetica
[GHNO9g], [SBPNL87]. A hores d’'ara aguesta questio resta encara oberta per a sistema
tridimensional, en tant que sobre el sistema bidimensional no hi havia encara cap resultat.
Es presenta a continuacio una andlisi tedrica de la susceptibilitat del sistema estrictament
bidimensional.

Lapossibilitat d'un canvi de fase en el sistematridimensional plantejala guiestio de
s en e sistema bidimensional també pot existir una transicié similar. El sistema
bidimensiona aqui estudiat mostra comportaments atipics a densitats baixes o intermitjes,
com s havist al’ apartat anterior (apartat 16.5), suggerint la possibilitat que siguin reflex de
I’ esmentada transicio de fase. S’ ha abordat doncs el calcul de la susceptibilitat magnética

del sistema, per aveure si I’analisi DMC podia 0 no donar-ne una resposta.
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En € present treball han estat cal culades cinc polaritzacions diferents:
A=0, 019, 055, 0.76, 1
Tot i ser pocs valors per a obtenir-ne una analisi acurada, han permeés inferir dades
per atot e rang continu de polaritzacions entre 0 i 1. Aquests primers resultats sobre la
susceptibilitat mostren un canvi brusc de les propietats magnétiques de I'°He

bidimensiona a polaritzacions intermitjes.

Per a obtenir aquesta magnitud ha estat necessari calcular la segona derivada de
I’ energia respecte a la polaritzacié a pressié constant, ja que la susceptibilitat ve definida
per larelacio:

x= p; (16.11)

2%
of |

A partir de les dades a polaritzacié constant (figura 16.2) s ha calculat |a derivada

(gz‘fjp per a diferents valors de la pressio. Per a cada pressio la simulacio Monte Carlo
proporciona cinc valors de I’ energia, corresponents a les cinc polaritzacions calculades. A
partir d’aguests cinc valors s’ha obtingut numéricament una estimacié de la segona
derivada de I’ energia respecte a la polaritzacio (triangles de lafigura 16.12).

També, fent Us de les propietats dels operadors lineals, s ha calculat € vaor de la
segona derivada de forma ontinua (cercles de la figura 16.12) en tot € rang de
polaritzacions. L’obtencié d aquesta corba és €l que ha permes generar les corbes de
susceptibilitat de la figura 16.13. Les dues estimacions donen resultats coincidents com es
veu alafigura 16.12, on esrepresenta el valor de la segona derivada de I’ energia respecte a

la polaritzaci6 a pressié constant.

156



Part 3

16. L"*He bidimensional parcialment polaritzat

Segona derivada

0.60 —
0.40 — .
L]
- .'
L)
Ao
0.20 — .
_ A.. .o.
L] '.'.
.. ..
%, o
.'-.' At'
0.00
I ' I ' I ' I ' I
0.00 0.20 0.40 0.60 0.80 1.00
Polaritzacio
Figura16.12

Resultats comparats del valor de la segona derivada de

I’ energia respecte ala polaritzacio a pressié constant amb els
dos métodes comentats al text. P=0.0061

A la figura 16.13 es representa la susceptibilitat magnética en funcié de la

polaritzacio a pressié constant. A baixes pressions es troba una forta divergencia per a

polaritzacions mitjanes, divergéncia que desapareix molt rapidament quan augmenta la

pressio. Aguesta corba és similar alatrobada en €l sistematridimensional [BPCT86], i que

indica I'existencia d'una transicid metamagnética. La divergencia apareix per a

polaritzacions de I’ ordre del 50%, mentre que el sistema tridimensional mostra el pic per a

polaritzacions de |’ ordre del 20%.
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Calcul de la susceptibilitat magnética (K'c?) del

sistema d’ 3He bidimensional a pressi6 (Ko™) constant
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La figura 16.14 permet entendre perque la susceptibilitat augmenta tant en aquest
rang de polaritzacions. En ella s’ ha representat I’ energia per a cada valor de la polaritzacié
en funci6 de la pressié. Per als valors més baixos de la pressio, on s observala divergéncia
en la susceptibilitat, es veu que els canvis en polaritzacio impliguen canvis molt petits en
I’energia, en particular pot veure's que per a pressions inferiors a 0.005 les energies
corresponents a diferents polaritzacions i pressié fixa practicament coincideixen. Es a dir,
en aguestes condicions €l sistema mostrara una alta susceptibilitat, ja que augmentar la
seva polaritzacio li representa una escassisima diferéncia d’energia. Si s aplica sobre €l
sistema un camp magnétic creixent, I'*He es polaritza a un determinat ritme, perd a partir
d'un cert valor en e camp magnétic aplicat la despesa energética per a polaritzar-lo és molt
baixa i, a poc que augmenti el camp, e sistema adquireix facilment ats graus de

polaritzacio.
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Figura16.14

Energia (K) en funci6 delapressié (Ko™) per acadascuna de les cinc polaritzacions
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A [BPHC87] es suggereix la possibilitat d’ observar els efectes d' aquesta transicio
en les mesures de lavelocitat del so, | com jas haexplicat els resultats van ser negatius. La
mateixa analisi numerica emprada en e calcul de la susceptibilitat magnética permet ara
obtenir la velocitat del so en tot el rang de polaritzacionsentre 0 i 1., i és per agquest motiu
gue es contrueixen els grafics a pressid constant i comparar aixi amb aquells resultats
experimentals, tot i correspondre al sistematridimensional.

A les figures 16.15 i 16.16 s hi representen els resultats obtinguts a diferents
pressions. Es representalavelocitat del so en funcid de la polaritzacié a pressio constant, ja
gue lamesura experimental de lavelocitat del so esfaapressié constant ([BPHC87]).

La primera figura correspon as cinc valors més baixos de pressio calculats, i la
figura 16.16 inclou €ls cinc valors més ats de la pressid. Aquests dos grafics no son de
comparacié immediata amb 16.8, ja que a pressié constant petits canvis en la polaritzacio
poden representar grans canvis en la densitat del sistema, situant-nos sobre punts molt
alunyats de lafigura 16.8.

S observa en ells unavariaci6 continuai bastant suau de les corbes en augmentar la
pressio. Quan aquestes son baixes lavelocitat del so sempre augmenta amb |a polaritzacio,
perd a partir de pressions de |’ordre de P =0.03, que correspon a densitats properes a
p~0.0307, e comportament canvia, mostrant un descens global quan augmenta la
polaritzacid. En tot cas no s observa cap canvi en la velocitat del so que pugui ser un reflex

de I’ existencia d’ una nova fase per polaritzacions de |’ ordre del 50%.

160



Part 3 16. L"*He bidimensional parcialment polaritzat
22.0 —
Pressions:

—>— 0.00301

200/ 4+ 000201

— —&— 0.00101

_ 180 —A— 0.00073

I= —@ — 0.00044
)
T
©
g
s,
o
D
>

W77 7 1 T T T ]

0.00 0.20 0.40 0.60 0.80 1.00
Polaritzacio

Figura16.15

Velocitat del so (m/s) en funci6 de la polaritzacié a pressié (Ko™) constant
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Velocitat del so (m/s) en funcié de la polaritzacié a pressié (Ko™2) constant.
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A lareferenciacitada es calculad canvi relatiu en lavelocitat del so representant-lo
en funcio del quadrat de la polaritzacié a pressié constant, i observen dins d'un rang de
polaritzacions, un comportament lineal. Per a comprovar s en € sistema 2D també
succeeix S ha construit la figura 16.17. En ella s'hi representa la variacio relativa en la
velocitat del so enfront de A% Tal com s observa en el sistema tridimensional, el sistema
bidimensional presenta tot un rang de pressions a polaritzacions intermitges que mostren
un creixement lineal de la velocitat del so. Aquest rang pot situar-se entre 0.03< A* <0.3
en tant que a baixes polaritzacions, aproximadament per A <003, apareixen clares
desviacions d aquest comportament. Per a polaritzacions més altes desapareix aquest
comportament lineal.

Pot veure's que el comportament de la velocitat del so és complicat, en qualsevol
cas no s ha sabut trobar cap senyal de latransicio de fase.
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Increment relatiu de ¢
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Figura16.17
Increment relatiu de la velocitat del so a pressié constant en funcié del quadrat
de la polaritzaci6. Les corbes numerades de I'l a 10 corresponen
respectivament a les pressions: 0.00044, 0.00073, 0.00101, 0.00201, 0.00301,
0.00403, 0.00606, 0.00807, 0.04025 (K™
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