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LO1 CAM ON

Loi dau tién tdi xin giri 10i cam on chan thanh nhét téi TS.Ding Dinh Long-
Khoa Vit ly ky thuat & Cong nghé nano 1a Thay huéng dan cua toi. Thay da dinh
huéng cho toi biét huéng di ciia dé tai va chi cho toi cac budc thuc hién cdng viéc.
Thay luén wu ai danh nhiéu thoi gian dé giang giai cho toi vé cac hién twong xay
ra trong qua trinh thuc nghiém va gidp tdi tim giai phap dé mang lai cac két qua
tot hon. Ngoai ra, Thay ciing gitp d&, dong vién, dua ra nhirng loi khuyén tan tinh
dé toi c6 thé hoan thién luan an nay.

Toi xin cam on cac Thay c6 gido va cac can bo cua Khoa Vit ly ky thuat va
Cong nghé nano, Truong Pai hoc Cong Nghé - Pai hoc Qubc gia Ha Noi di giang
day, chi bao tan tinh va chu ddo, gitp toi c6 nhitng bai hoc rat bo ich va tich liy
nhiing kién thirc quy bau trong qué trinh hoc tap dé hoan thanh luan vin, dong thoi
hoan thién nhitng kién thic khoa hoc cho céng viéc hoc tap va cong tac sau nay.

Cudi cling, t6i xin cam on tat ca nguoi than, ban bé da luén ung ho va dong
vién toi khi tdi thyc hién luan vin nay. Xin chic tat ca moi ngudi luébn manh khoe
va dat duoc nhiéu thanh cong!

Ha Ngi, 12- 2015

Hoc vién

Pham Thanh Pai



LOI CAM POAN

Tbi xin cam doan day 1 cong trinh nghién ctru cua toi va sy hudng dan cua giao
vién huéng dan. Luan vin khong c6 su sao chép tai liéu, cong trinh nghién ctu cua
ngudi khac ma khéng chi rd trong muc tai liéu tham khao. Nhitng két qua va cac sb
licu trong khoa luan chua duogc ai cong bd duéi bat ky hinh thirc ndo. Tdi hoan toan
chiu trach nhiém trudc nha trudong vé sy cam doan nay.

Ha Ngi, 12- 2015

Hoc vién

Pham Thanh Dai



BANG CHU CAI VIET TAT

Ml bién mdi Mott
SF (Superfluid) Trang thai siéu chay
SS (Supersolid) Trang thai siéu ran
S(m,m) Hé sb cAu trac tinh tai vector mang dao (m,m)
BEC Ngung tu Bose-Einstein
I Thé hoa
Ps Mat d siéu chay
p Mat do hat
J Yéu té ma tran nhay
H Hamilton
U Thé ning tuong tac trén mot nit
V1 Thé ning tuong tac caa hai boson lan can gan nhat
V2 Thé ning tuong tac caa hai boson lan can gan nhat thi hai
1(r) Cuong do dién truong
N S6 hat boson cua hé
LxL Kich thudc mang




Danh muc hinh vé

Hinh 2.1: Gian d6 pha ctia He*d nhiét d6 va &p SUAL thap. .........ccovvveeeeeiieeeeeeeeee s 8
Hinh 2.2: M6 hinh cua Mmang QUANG .........ccceiuiiiiiieieeee et 10
Hinh 2.3: Cac kiéu mang quang co ban 1,2,3 ChiGU..........ccovveeveeeeeeeeeeeeeeee e 13
Hinh 2.4: Trang thai dién méi Mott: cac hat boson nam trong mang quang. .............. 15

Hinh 3.1: Hinh v& mo ta hai s6 hang dong ning (dic trung bai gia tri J) va thé ning

(dac trung bai gia tri U) trong mé hinh bose-hubbard. .............cccooeiviiiiiice, 20
Hinh 3.2: Trang thai siéu chay (a) va bBién méi Mott (MI) (b) trong md hinh Bose
HUDBDAIT NAT CRIBU ....cv.eeceeeee ettt 21
Hinh 3.3: Trang thai siéu chay (a): nguyén tir tu do di chuyén trong mang quang va
trang thai Bién modi Mott (MI) :nguyén tir dinh xt trong trong mang (b) .......ccccceeveee. 21
Hinh 3.4: Mang vudng va cac tuong tac str dung trong mé hinh Bose Hubbard cua
BOSON B FAN.....eceeeeeee ettt ettt n s et en e eee s et en s e s s e eenenes 23
Hinh 4.1: So d6 nang lwong trong md hinh hé hai mutc nang [woNg.........c.ccevevvrvene. 31
Hinh 4.2: Biéu do m0 ta cac quy dao kha di trong khong gian a cta hé..................... 34
Hinh 4.3: Cau trtic khi c6 trudng ngoai trong mang vudng dé mat do hat p = pc= 1/3
tuwong (g, phi hop vai tinh thé ddi xtng trong khi p=p1=1/2....coceveeevereeieeireens 38
Hinh 4.4: Gidn d6 MO tA WA- LOWA ... 39
Hinh 5.1: Gian d6 pha ctia mo Bose-HUDBDAIG. ............cccevvveveeveeerieereeeeeeeess e 42

Hinh 5.2: Mat d6 hat p phu thuoc vao thé hda u/V, dugc tinh toan trong trong mang
LXL=6X6 Va Nhiét 0 NGhich G40 = 16.......oveeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee e 43
Hinh 5.3: Mat d6 siéu ran & phan trén cua d6 thi va chi sé cau trac tinh theo mat do hat
& phia dudi cia do thi. M6 phong dugc thuc hién trong cac mang c6 kich thuéc khéac
Nhau LXL=6X6, LXL=12X12,LXLZ24X24. .......cccoo oo 45
Hinh 5.4: Mat d6 siéu chay va chi s6 ciu trdc theo nghich dao kich thudc mang tai mat
d6 hat p =0.292 twong tng Vi thé hda =6 . ThE V, =4t VAV, =4t .ocovvevererennn, 46



Hinh 5.5: Mat d6 siéu chay ¢ phan trén caa db thi va chi sb cau tric ¢ phan dudi caa dd
thi tai Niét 3O NGICh QA0 B =16 ...ceeiiiecii e 47
Hinh 5.6: Mat do hat p theo thé hda 4 /V, tai nhiét do nghich ddo =16 va kich thudc
LXL=24X24 (V1 = 8t V2 = A.11). ..oeeeeeeeeeeeeeeeeeeeveeeeeess st 48
Hinh 5.7: Sy phu thudc cia mat do hat vao thé hoa khi c6 truong Ngoai . ................... 50
Hinh 5.8: Méi lién hé gitra mat do va thé héa khi co trudng ngodi va thé thé niang giira
hai hat 1AN CAN GAN NNAL V1T B..ooeeeeeeeeeee et 51

Hinh 5.9: Gian d6 pha cua cac trang thai co ban & cac mat do khac nhau: (a) tai mat do
P =1/3;(D) P = L/25(C)P =2/3, e 52

Hinh 5.10: Mat d¢ siéu chay va chi s cau tric tinh theo mat d6 hat khi ¢ trudng ngoai



MUC LUC

MO DAU. e eeeseeese s e e e e e s e s e e s e e eeeeassaeeseeaeeeesaseeeeseseeeeees 1
CHUONG L TONG QUAN......covivieieirerieiaereeesessssesssesessssssssssessasesssssenns 5
CHUONG 2. CAC PHA PAC TRUNG CUA HE BOSON O NHIET PQ THAP..8
2.1. C4c pha ctiia He* & nhibt A0 thAP ........c..ceveeeeeeeeeeeeeee e 8
2.2. Céc pha cua nguyén tir siéu lanh trong boson trong mang quang ...........ccceceeeue.. 9
2.2.1. ManQ qQUANG NOC ....ocvieieeieeiee et 9
2.2.2.Pha di€N MOI MOLL .....c.vviiiiiee e 14
2.2.3. PRASIBU AN ..ottt sttt 15
2.2.3.1. Tham 6 trat ty trong PRa FAN .....c.veeeeeeeeceeeeeee e 15
2.2.3.2. Tham s6 trat ty trong pha SIBU ChAY .........ceveveeeieeeeeeeeee s 16
2.2.3.3. Tham s6 trat ty trong Pha SIBU FAN.......c.cvcvveeeeieeeeeeeee s 18
CHUONG 3: MO HINH BOSE-HUBBARD......cccvuuuuueeeeerreeeerrennnnnnsasseseens 19
3.1. MO hinh bose-hubbard .............cooeiiiiii e 19
3.2. Bac trung Vat ly cua mo hinh Bose Hubbard..............ccocooeiivcieiccccee, 20
CHUONG 4 : PHUONG PHAP MONTE CARLO LUQNG TU .....cccvvvvevunnnne 25
4.1.Thuat toan SAU (WOrm) = WA . ..o 29
4.2.HE hal MIC NANG THONG ..ot 30
A3 HE AON haAL. w.oeeeeeiee e 34
A4 HE NNIBU NGL. ..ottt ettt ettt ettt ettt eeeeeens 36
4.5. Ap dung phuong phap Monte Carlo luong tir: Thuat t0dn SAuU ...........ccevvenne. 37
CHUONG 5: KET QUA THAO LUAN....uuiittiiiinieieeiieiteerneernerneenneenanes 41

5.1. Gian do pha khi khong c6 treong ngodi tinh dén tuong tac 1an can gan nhat V141

5.2. Gian dd pha khi khong co trudng ngoai: tinh dén twong tac 1an can gan nhat thir
AL ettt e e e e e e e e e e abre e e aba e e abaeeearreas 43

5.3. Gian d0 pha khi cO trardNg NQOAI...........cvveeveeririeeeireeseseesesiesessenesseseenessesesseseans 49



KET LUAN

TAI LIEU THAM KHAO . ..ceuuiieiiiieeeretieeeeeineeeereneeessseeesssneessssneesssnnnn



MO PAU

Trong nhitng nim gan day cac hudng nghién cau nham tim kiém trang thai moi
cua vat chat khong chi c6 ¥ nghia khoa hoc, vi du cac nghién ciu nay 1a co sa ly thuyét
vé sy hinh thanh va diéu kién ton tai pha trong Vat 1y, dinh hudng nghién ctu thuc
nghiém, ma con c6 tiém nang tng dung Ion [27, 31, 32]. Mét trong nhiing cau hoi Ién
trong Vat 1y cho dén nay van chua c6 10i giai thich thoa dang d6 1a hién twong siéu dan
& nhiét do cao [2, 3]. Nhitng c¢b gang nghién ctiu khdng mét moi dé tim ra ban chat Vat
ly, cling nhu dic trung caa pha siéu dan nhiét do cao da tao ra nhiéu huéng di méi
trong nghién ciu cac hé twong quan manh noi chung va cac pha di thuong caa vat chat
noi riéng. Thuc té, mdi lién hé giita siéu dan nhiét ¢ cao va cac trang thai di thuong
cua hé boson, nhu trangthai siéu chay cua He* [4, 13, 17, 18, 20, 26, 36, 39, 40], trang
thai siéu rén [5, 6, 7, 10, 11, 12, 14, 15, 16, 19, 22, 24, 28, 32, 37, 38, 41, 42], trang
thai siéu thay tinh [30, 31, 32], v. v. da duoc dé cap trong cac nghién cau gan day. Do
d6, nhiing hiéu biét vé céc trang thai di thuong cua hé boson, 1a mot trong nhiing nd
lyc nham vén bixc man bi an cuatrang thai siéu dan nhiét do cao, mot trong nhitng trang
thai kho hiéu nhat cua Vat 1y dén thoi diém nay

He* 1a hé boson dién hinh dugc lya chon dé nghién ctu cac pha di thuong
nhiét do thdp nham chi ra vai trd cua cac hiéu Gng luong tir trong qua trinh hinh thanh
cac pha va chuyén pha luong tir. Mot trong nhitng phat hién dang chu y nhat trong hon
mét thap ky qua ddi véi cac nghién cau trén hé He* d6 1a tuyén bo tim thay pha siéu
ran & nhiét do rat thap, khoang 200 nK, cua Kim va Chan [7].Tuyén bd nay 1a mot phét
hién c6 tinh dot pha vi nd luc cua cong ddng Vat Iy trong hon 5 thap ky tim kiém pha
siéu ran cudi cung ciing dat duoc thanh tyu. Pang tiéc 13, sau tuyén bd cia Kim va
Chan, cong ddng nghién cau pha siéu ran khong dat dugc thong nhat. Thuc té 13, két
luan vé sy ton tai cua pha siéu ran ciing nhu nhiéu céch giai thich khac nhau cho két
qua trong thi nghiém nai tién trén duoc dua ra thao luan rat sbi noi. Cho dén bay gio,
bat dong lién quan dén pha siéu ran trén He* van con rat I6n [31, 32, 41, 48, 49, 50, 51,
52, 53]. Ban chat cua van dé nam ¢ chd:hé He* chira nhiéu tap va kho kiém soat cac
thong s6 khi nhiét do cang thap. Do d6, cac két qua thu dugc kho cé thé duoc ching
minh va khéng cé tinh thuyét phuc cao. Mot trong nhirng nd lyc nham giam bét tranh
cai trong cac phét hién va nghién ctu pha siéu rin néi riéng va hétwrong quan manh noi



chung d6 la chuyén huéng nghién ctu sang mang quang hoc, goi tit 1a mang quang[8,
9, 27, 35, 41].Mang quang la mang nhan tao, c6 cau trlc trat ty giéng nhu mang tinh
thé, dugc hinh thanh khi chiéu cac chum tia laser nguoc chiéu nhau tao thanh cac hé
thé dé bay cac nguyén tir siéu lanh [9, 27, 40].Cac nguyén tur siéu lanh co thé la cac hat
boson hogc fermion. Tuy nhién, trong khuén khé cua khéa luan nay, chang tdi chi quan
tam dén cac hé boson. Mang quang duoc xem 13 hé Vat ly “thuan khiét” va cé thé kiém
soat duoc cac théng sb phuc tap nhu twong tac bang cach thay d6i cuong do cac chum
laser. Chinh vi Iy do nay,mang quang duoc cong dong nghién ciru coi nhu mot hé mo
phong thuc nghiém (ly twong cho cac hiéu wng Vat ly doi hoi do chinh xac cao).
Nghién ciu trén mang quang khong chi sir dung dé kiém nghiém cac dinh luat Vat ly
ma con 1a cdng cu dé phat hién cac hiéu tng luong tir, cac hiéu ng siéu tinh té, vi du
tuong tac siéu trao do6i [40], pha siéu thay tinh [30, 31, 32], chat long spin luong tir
[25] v. v. . Tiém ning (ng dung cua mang quang 1a vé cung 16n [9, 41].

Vé mat mé hinh, mang quang duoc md ta hoan hao bangmé hinh Bose -
Hubbard [8, 9]. Tt ca cac tuong tac xuat hién trong mé hinh Bose Hubbard déu c6 thé
kiém soat va tién hanh thuc nghiém trén mang quang. Can chl y rang, trudc day nguoi
ta coi md hinh Bose Hubbard nhu mé hinh dd choi, tac 1a chi ¢ gia tri vé mat ly
thuyét. Tuy nhién, ké tir sau khi nhitng phat hién Iy tha trén mang quang va su twong
ing vé cac tham sé Vat Iy giita mang quang va md hinh Bose-Hubbard thi mé hinh
Bose-Hubbard khong con 1a mé hinh d6 choi thuan tdy nita ma n6 dugc xem nhu mo
hinh thuc nghiém hoan hao cia mang quang. Noi cach khac mang quang cé vai tro nhu
mot cong cu md phong lai va kiém nghiém thyc nghiém ciia md hinh Bose - Hubbard.
Ciing chinh vi diéu nay, nguoi ta rat ky vong vaomang quangtrong viéc phét hién va
chang minh s tn tai cua pha siéu ran (dang gdy nhiéu tranh cii trong hé He?).

Trén phuong dién ly thuyét, dé nghién ciru cac pha di thuong cua He* hay cac
nguyeén tir siéu lanh trong mang quang, ngudi ta c6 nhiéu cdng cu khac nhau. Vé mat
giai tich, cac phuong phap thuong st dung nhu phuong phap truong trung binh,
phuong phap khai trién nhiu loan hay phuong phap song spin, v. v. Dang tiéc 1a cac
phuong phap nay khong phu hgp véi cac hé twong quan manh nhu He* vi nd khong mo
ta dugc cac thiang giang lugng tir (phuong phéap truong trung binh) hay khong thé sir
dung phuong phap nhiéu loan vi thé ning tuwong tac rat 16n so véi dong nang. Véi cac
phuong phép tinh toan s6: néu st dung phuong phap chéo héa chinh xéac, ching ta chi
c6 thé tinh toan cho céc hé kich thudc nhé. Trong trudng hop nay, cic phuong phap
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mo phong Monte Carlo luong tir phat huy sicc manh khi mé phong cac hé boson tuong
quan manh & nhiét d thap vi cac phuong phap nay cho phép chung ta mé phong duoc
cac thang giang luong tir va kich thudc cua hé khdng bi gidi han nhu trong phuong
phap chéo hoéa. Nhiéu nghién ctru da chi ra sy ton tai cua pha siéu ran trén cac mang
quang véi cac dang twong tac khac nhau ciing nhu cu tric hinh hoc khac nhau. Can
chd y rang, véi md hinh Bose Hubbard thi mot minh twong tac 1an cin gan nhat da du
dé 6n dinh duoc pha siéu rin trong mang tam giac nhung khéng du dé 6n dinh pha nay
trén mang vudng. Dé co thé 6n dinh duoc pha siéu ran trén mang vuéng,Batrouni et al.
(2000) [15, 16] d4 chi ra rang: can phai tinh dén twong tac 1an can gan nhat va gan nhat
ké tiép.

Vi nd luc va mong mudn déng gop mot phan nho bé cho cac nghién ciu vé
pha di thuong trong cac hé boson twong quan manh ching toi da chon dé tai cua khoa
luan nay la : “Nghién cizu si hinh thanh cac pha di thiwong cua hé boson kich thwéc

s

nano bang phwong phdp Monte Carlo lwong tir.’

Muc tiéu caa khea luan

1. Strdyng phuong phap Monte Carlo lugng tur st dung thuat todn Sduap dung vao
mo6 hinh Bose-Hubbard dé nghién ciu hé boson 16i rang nhiét do thap khi co
trudng ngoadinham chi ra vai trd cua tuong tac va cac thiang giang lwong tir trong
viéc hinh thanh céc pha di thuong. Cau hoi quan trong nhét can tra 16i trong khoa
luan 1a: Chi Véi twong tdc gan nhat va treong ngoai c6 thé on dinh diroc pha siéu
ran cua hé hat boson I8i ran trong mang vudng khong?

2. Kiém nghiém lai cac két qua da biét trong trudng hop khong co truong ngoai va
nghién ciu sur xuat hién cia cac pha mai khi co mit treong ngoai.

3. Tim kiém c4c mién tham sb, cua cuong do cua truong ngoai va twong tac cua
c4c 1an can gan nhat, c6 thé on dinh pha siéu ran.



Y nghia khoa hec

Cac két qua nghién ciru dua ra cac khai niém co ban va dic trung cua cac pha di
thuong cua hé boson twong quang manh & nhiét o thip, nhu pha siéu ran, pha siéu
chay, v. v., cling nhu vai trd cua twong tac va thang giang lugng tir. Ngoai ra, cac
nghién ciru md phong nham kiém nghiém lai cac két qua nghién cau ly thuyét da dugc
cong bd trude day ciing nhudinh hudng cho cac thuc nghiém trong viéc tim kiém cac
pha luong tirva chuyén pha luong tir cua hé nhiéu hat boson tuwong quan manh nhu hé
He* va nguyén tu siéu lanh trong mang quang hoc.



CHUONG I. TONG QUAN

Nam 1937 tinh chat siéu chay cua He* (mét loai hat boson) lan dau tién dugc
biét dén nho phét hién cua nha Vat Iy ngudi Nga Pyotr Kapitza [15] dd mé ra mot
huéng nghién ctiu vé céc pha di thuong caa vat chat. Tinh siéu chay 1a mét hién tuong
thi vi trong co hoc lugng tir & cap do vi mé vi nd cho thay vai trd quan trong cua tuong
tac gay ra cac thing giang luong tr khi nhiét d6 khong con c6 vai tro quyét dinh trong
viéc hinh thanh pha. N6i mot cach khac, né cho thiy vai trd quan trong cua cac hiéu
tmg luong tir trong qua trinh hinh thanh cac pha di thuong & nhiét d6 thap. Sy chuyén
pha cua He* tir trang thai long thong thuong sang trang thai siéu chay & dudi nhiét do
2,17K vai céc tinh chét dic biét nhu kha ning chay khong ma sat v. v., da thu hit cha
cua cong dong nghién ciru cho dén tan ngay nay.

Ngoai hién tugng siéu chay, chdng ta con biét mot hién twong khéac ciing dic
trung cho cac hat boson nhu sau: khi nhiét do duoc ha xuéng duéi nhiét do gisi han
(trong truong hop cua He? 14 2,17K) cac hat boson cd thé ton tai trong cling mat trang
thai luong tir voi mirc ning luong thap nhat goi 13 hién tuong ngung tu Bose Einstein
[1]. M6t diéu tha vi khéac 14 dudng nhu c6 mot méi lién hé gita hién tuong ngung tu
Bose Einstein va tinh siéu chay.Dang tiéc 13 cho dén nay van chua cé ai chi ra su lién
hé d6 thuc sy nhu thé ndo. O khia canh Iy thuyét, pha siéu chay ciing nhu ngung tu
Bose Einstein dugc dic trung boi sy ton tai cua tham sé trat tu ngoai dudng chéo tam
xa (Off Diagonal Long Range Order-ODLRO) dé phan biét véi tham s trat tu theo
duong chéo tam xa (Long Range Order-LRO) dic trung cho pha ran (pha tinh thé) khi
cac nguyeén tir bi dinh xt trong cac nt mang. Hai tham sé trat tu nay pha dinh nhau,
n6i cach khac 1a chung thuong triét tiéu nhau. Nghia 13, that kho c6 thé tuong tuong
dugc mot pha co sy ton tai cua ca hai tham sé trén.

Tuy nhién, trong qua trinh phat trién nghién cau ly thuyét va thuc nghiém déi
VGi cac hé boson lai cho ra két qua dang kinh ngac. Do 1a c6 thé dong thoi ton tai hai
tham sé trat tu néi trén cling mot pha, va thuat ngir pha siéu rin ra doi. Diéu tha vi la
trang thai siéu ran lan dau tién duoc goi tén boi Penrose va Onsager tir nim 1956
nhung khong phai dé minh chang cho sy ton tai ciia né ma 1a dé bac bo nd. Ho 1ap luan
va két luan rang khdng ton tai trat ty ODLRO trong cac chat ran két tinh. Tuy nhién,
Andreev va Liftshitz [5] (ndm 1969) va Chester [14] (ndam 1970) da dé& xuét buc tranh
khac nham giai thich cho kha ning ton tai ctia pha siéu ran nay. Lap luan cia ho dua



trén quan diém cho rang céc sai hong mang trong cac tinh thé He* & nhiét d6 thap tro
nén linh dong va xuit hién hién twong ngung tu Bose Einstein. Ly do 13, ¢ nhiét d6
thip, do kha ning linh déng nén cac sai hong nay co thé chuyén dong khéng c6 ma sat
vi chling cung ton tai & mic ning luong thap nhat. Tuy nhién, sau nhiéu nd luc tim
kiém thuc nghiém déu that bai,dén nam 2004, mot cudc bung nd trong nghién ciu pha
siéu ran xay ra ngay sau khi E.Kim va W.Chan [7] c¢6ng b di thanh céng trong viéc
quan sét thuc nghiém thiy pha siéu rin. Pang tiéc 14, dén nay hién twong nay van con
gay ra rat nhiéu tranh c&i. Mot trong nhiing nguyén nhan giy tranh cii d6 1a He* trong
thi nghiém c6 chira nhiéu tap va cac tham sé vat Iy khong diéu khién duoc, vi du nhu
lubn c6 mot ham lwgng nho cua He? trong cac hé He*. May mén 1a trong nd lec nghién
ctru céc tinh chat mang quang hoc, mot nhém cac nha khoa hoc di dua ra kha ning
phat hién duoc cac pha di thuong nhu pha siéu chay, pha ran trong cac hé nay. Cac
nghién ciu ndy mé ra mot 16i thoat cho viéc tim kiém pha siéu ran trén mang quang
hoc. Mang quang dugc hinh thanh do cac chum laser cung tan sb chiéu dbi dau vao
nhau dé hinh thanh nén cac séng dirng véi cac hé thé nam tai cac vi tri day song. Cac
nguyén tir & nhiét ¢ thap ¢& nano Kelvin (nK), con goi la cac nguyén tir siéu lanh, s&
bi giam cam trong cac hé thé nay. Ciing bai ly do 14 céc hb thé trong mang quang hoc
cd cau tric gidng cac mang tinh thé nén ngudi ta st dung khai niém mang quang hoc
dé chi cau trdc mang cuaa hé théng quang hoc nay. Uu diém cta mang quang hoc la
ching thuan khiét hon so voi He* va kha ning kiém soét tung tham sb cua hé bang
cach thay d6i cudong d6 chum laser. Can chl y rang mang quang hoc khéng giéng nhu
mang tinh thé hoan toan vi khoang cach gita cac hé thé dic trung cho nat mang gap
hang nghin lan khoang cach cac nguyén tir trong tinh thé. Tuy vay, cac tham sé trat tu
dé cap & trén déu cd thé dugc dic trung va kiém nghiém vé sy ton tai trong mang
quang hoc. Cong dong nghién ctu vé cac pha di thuong va dac biét 1a nhitng nhém
dang tim kiém pha siéu ran ky vong s& quan sat thay pha nay xuét hién trong mang
quang hoc do mang quang hoc sach va dé& kiém soat hon. Hé qua 1a cac két qua s& dang
tin cdy va gay tranh cai it hon. Vi vay, viéc nghién curu cac dac trung va kha nang hinh
thanh céc pha trong mang quang hoc trg thanh mot dé tai mang tinh thoi su va néng
hoi trong nhitg nam gan day. Cau hoi dat ra la cac yéu té ndo anh huong dén qua trinh
hinh thanh pha luong tir va su chuyén pha gitra chung duoc Kiém soat nhu thé nao?

Trong khoa luan nay, chung t6i st dung phuong phap tinh toan Monte Carlo
lugng tir [23, 29, 34] dé khao sat anh huong cua cac tham sb vat Iy nhu: cac yéu to
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hinh hoc, trudng ngoai va dic biét 1a cac yéu td dinh xtr nhu twong tac, d6 mat trat tu
d6i véi su hinh thanh céc pha di thuong va chuyén gitra chung nhu pha siéu chay, pha
siéu ran, dién moi Mott, siéu thuy tinh, pha thuy tinh spin lwong ti,...That may mén
nhitng nghién ciru caa chang ti ¢d thé duoc kiém nghiém tryuc tiép trén mang quang
hoc hoic ca cac hé boson khac nhu Hydro hodc graphite hap thu He*...Bai toan nghién
ctru cua chang toi 1a téng quét va cé thé duoc ap dung trong nhiéu hé vat ly co céc
diém twong ddng nhu cac hé spin lwgng tir thip chiéu.

Van dé dau tién chdng t6i can giai quyét do 1a chon md hinh phi hop dé mé ta mang
quang hoc chinh xac nhat c6 thé. Néu mo hinh qua don gian c6 thé dé giai nhung lai
khéng md ta dugc day du cac tinh chat twong quan manh cua hé. Néu mé hinh qué
phtic tap gay kho khin trong viéc hién thuc hoa va kiém nghiém thuc nghiém. Do vay
chang téi chon mot trong nhirng mé hinh co ban mé ta twong quan manh cta cac hat
boson trong mang quang 1& md hinh Bose Hubbard. M6 hinh nay c6 nguén gbc tir md
hinh Hubbard sir dung dé mé ta cac hat fermion va céc tinh chét cia né nhu tinh siéu
dan, chuyén dong cua cac dién tor gitra cAc nguyén tir trong chat ran két tinh. Tuy
nhién, m6 hinh Bose Hubbard chi &p dung cho cac hé boson [9]. Véi dac trung nay,
ching ta c6 thé sir dung phuong phap Monte Carlo luong tir 4 md phong va mé hinh
hoa hé boson ma khéng gap phai cac van dé vé dau nhu khi tinh toan cho cac hé hat
ferrmion. Luan van di ap dung thanh cong phuong phap Monte Carlo luong tir véi nén
tang 1a hinh thtc luan tich phan duong dé nghién cau hé boson mang vuéng khi c¢6 truong
ngoai nham dua ra mot mién tham s ton tai ciia cac pha siéu ran.

Trong luan vin d3 chimg minh duoc sy ton tai cua pha siéu ran khi ting cuong do
cha trudng ngoai dén mot gid tri téi han trong mé hinh twong tac gan nhat Bose-Hubbard.
Pang chii ¥, pha siéu ran ndy khong xuét hién trong mé Bose-Hubbard thong thuong, tac 1a
khdng c6 mat truong ngoai.



CHUONG 2. CAC PHA PAC TRUNG CUA HE BOSON O NHIET PQ THAP

2.1. Céc pha cia He* & nhiét d9 thap

Heli 13 nguyén t6 nhe thir hai sau hydro. O nhiét 46 phong, ngudi ta biét dén n6
nhu mot chat khi. Trong diéu kién 4p suat thong thuong, Heli khi chuyén thanhtrang
thai 16ng & nhiét d6 rat thap,khoang 4K va tiép tuc ndm trong trang thai nay du tiép tuc
ha nhiét d6. Mudn Heli dong dac ¢ nhiét do thép can dat mot ap suét tuong ddi 16m,
khoang 2.5 Mpa [4].

Heli c6 hai dong vi 1a He?* va He3 , thong thudng ca hai ddng vi nay ton tai ciing
nhau trong mot hdn hop khi. Tuy nhién trang thai ctia cac dong vi nay rat khac nhau
khi dugc 1am lanh dén vai do K. Hon hop hai dong vi sé ty nhién tach ra & dudi 0.8 K.
Dang long cua ctua hai dong vi trd thanh si€u chay tai nhiét do rat thép He* duéi 2.17
K, va He® dudi 0.0025 K.

6

Long

11 Si€u chay

|

3 4 5 6
T(X)

Hinh 2.1: Gidn do pha ciia He*é nhiét do va dp sudt thdp.

DPdng vi He*la cac hat boson va 1a déng vi phd bién hon cua Heli. Hinh 2.114
gian dd pha cta He* tai nhiét 6 thap. He* s& giir & dang 1ong du nhiét d6 dugc ha 0K
néu 4p suit thap hon 2.5Mpa.S¢ di c6 hién twong nay vi Heli c6 d6 bat dinh vé vi tri

(gitip Heli & trong trang thai 16ng) gdy ra boi cacthing giang luong tir 1on hon nhiéu so
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v6i nang luong lién két (gitp Heli dong ran). Do d6, He*sé khong hoa ran du nhiét do
c6 tiém cén OK trir khi chung ta ting ap sudt ciia hé nhim triét tiéu cac thing giang
luong tir. Khi Heli 6trang thai 16ng, n6 con thyuc hién méot su chuyén pha nita thanh mdt
trang thai 10ng nhung c6 thé chay khong ma sat, thuong goi 1a trang thai siéu chay tai
nhiét d6 2.17K trong diéu kién ap suit thong thuong.

Khi ting ap suét trén 2.5 MPa, Heli nim trong trang thai rin & nhiét 6 thip nhu
mo ta trén gian dd pha Hinh 2.1. Pha rdn cua He%c6 thé 1a dang luc giac (hep) hodc
dang ngung tu lap phuong (bcc).Trong cac thi nghiém ctia Kim va Chan (2005) [7] da
thanh cong trong viéc ha nhiét do cua Heli xudng 200nK va ap suit khoang SMpa.
Nhirng tin hiéu vé su chay khong ma st giup nhom ciia Kim va Chan tin rang Heli da

nam trong trang thai si€u ran.

2.2. C4ac pha caa nguyén tir boson siéu lanh trong mang quang
2.2.1. Mang quang

Mang quang la mot mé hinh mang nhan tao, dugc hinh thanh tir sy giao thoa cac
chum tia laser don sac cing tan sé chiéu ngugc chiéu nhau, tao ra mot md hinh khéng
gian c6 cau tric giéng nhu mang tinh thé [8, 9, 41]. Piém dac biét cua khdng gian nay
la viéc hinh thanh cac diém cuc tiéu thé ning ctia chum tia giao thoa. Cac diém cuc
tiéu nay dong vai trd nhu cac bay thé nang, hé qua la ching c6 thé bay cac nguyén tir
vao d6, hinh thanh nén mét cau tric tuan hoan c6 dic diém giéng nhu cau tric mang
tinh thé. Tuy nhién, do khoang céch giita cac diém cuc tiéu thé ning cé bac cia budc
s6ng anh séang, tic 1a 16n hon rat nhiéu khoang cach gitra cac nguyén ta trong tinh thé.
Do d6, mang quang khong hoan toan giéng mang tinh thé ma chi giong vé dic diém
cau tric. O day, khai niém “mgng” trong khai niém mang quang bat nguon tir sy twong
d6ng vé cau tric tuan hoan caa thé ning nhu trong mang tinh thé

Mot dac diém Iy thd caa mang quang khién no dwoc chu ¥ 1a @ng xir cta céc
nguyeén ti trong mang quang c6 nhiéu dic diém gidng nhu cac dién tir trong mang tinh
thé. Vi du,cac nguyén ti trong mang quang c6 thé di chuyén do hiéu ang xuyén ham
lugng tir, tham chi c6 thé vuot qua cac giéng c6 ning lugng Ién hon ning lugng cua
nguyeén tir dé tao thanh céc kénh dannhu trong trudng hop cua hién tuong siéu chay. O
mét gidi han khac, nhu trong pha dién méi Mott cac nguyén tir bi bay trong cac hé thé



nang lugng cuc tiéu va khong thé di chuyén ti do tuong ty nhu tinh thé hoic cac chat
dién moi.

Hinh v& 2.2 dué6i ddy cho chung ta hinh anh tryc quan hon vé mang quang (hinh
2.2a) va mang tinh thé (hinh 2.2b). Trong mang quang, cac hé thé xuat hién do cac day
thé tao boi chum laser giao thoa,con trong mang tinh thé, cac hé thé 1a do cac ion ¢
dinh tai cac nat mang tao ra. Hat ty do trong mang tinh thé 1a dién tir con hat tu do
trong mang quang la cac nguyén tir siéu lanh .

a Mang quang

AA/\/\/
/RN

b Mang tinh the

Q@ e e e =

-@—0—0—0—0-

Hinh 2.2 :Mb hinh cua mang quang[27](a):nguyén tir bi bdy trong giéng thé tuan hoan
(mau xam) duwoc tao thanh tie cac chum laser giao thao, ham song cia nguyén tir(mau xanh)
dién tir. MO hinh mang tinh thé thuc (b):thé tudan hoan dwoc tao thanh béi cdc dién tir va ion

trong mang tinh thé. Cham mau xanh la cdy la dién tw va cham mau do la cac ion

Céc tinh thé mang quang cho chdng ta mot mé hinh ly thuyét ly tuéng trong d6
c4c thdng sb ciia mang cd thé kiém soat dugc. Chinh vi Iy do ndy, mang quang duoc st
dung dé nghién ctu cac hién tuong trong mang tinh thé kho quan sat dugc trong céc
tinh thé thuc té. Bé hiéu duoc tai sao mang quang lai c6 thé diéu khién cac tham sb dé
dang, chung ta hiy xem xét cac dic trung co ban cia mang quang. Cac théng sé quan
trong ctia mang quang: do sau cua giéng by nguyén ti, chu ky cua mang hay khoang
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cach gitra cac nGt mang. Do sau cua giéng trong mang co thé duoc diéu khién thong
qua viéc thay dbi cuong do cac chum tia laser nho méi lién hé sau:

E(r,t) = 6E(r)exp(—ict) (2.1)
p(r,t) =ép(r)exp(-imt) (2.2)
p(r) = a(w)E(r) (2.3)

Vai E(r) va p(r) 1a bién d6 ctua dao dong cua dién truong va ¢ phan cuc tuong
ng, é 1a vecto don vi phan cuc, a(w) la hé sé phan cuc phic, phu thudc vao tan sé .
Pién thé twong tac Vaip(r)gitta mémen ludng cuc va dién truong cua song anh sang
biéu dién dudi dang:
Vi (r):—LRe(a)l(r) (2.4)
p .
0
Trong d6, ¢ 1 van téc anh sang, Re(a) 1a phan thuc cua hé s6 phan cuc. Nguyén
ter bi biy vao cac hd thé, tai d6 cuong do cua chim sang cuc dai hoic cuc tiéu phu
thudc vao gia tri caa tin hiéu dac trung boi ham phac cta phan cyc. Tuong tac gitra
dién truong va moémen ludng cuc din dén sy hap thu ning luong dién tir cia ludng
cuc. Piéu ndy gay nén tac dung nhiét cho cac nguyén tir trong mang do vay ching ta
can phai tranh xay ra twong tac nay. Do d6, cac nguyén tir phai nam trong trang théi
siéu lanh trong mang va giit nguyén dugc trang thai ngung tu Bose. Hé sb tan xa ti Ié
vé6i thanh phan ao ctia phan cyc phic:
. =—1_Im(a)l(r) @5
= 7 :

£,C

Muén hiéu dugc méi lién hé giira cuong d6 dién truong va tuong tac cia cac hat
boson trong mang quang, chdng ta biéu didn méi lién hé gitta hai dai luong dién thé
hiéu dung Vaip va hé sb tan xa Iy, ctia anh sang laser c¢6 cuong d6 dién truong I(r) va
phan cuc phuc a(w). Cudng d6 dién trudong cd thé dé dang tinh toan khi biét ciu hinh
tia laser,ching ta chu yéu tap trung tinh toan ham phan cuc cua nguyén tir. Ham phan
cuc phac c6 thé mo ta bai mé hinh dao dong Lorentz ¢ dién (bao gdbm céac dién tir co
dién trong dién thé tuan hoan tan sé w,. Sir dung md hinh dé biéu dién a(w), moi lién
hé gitra dién thé hiéu dung va hé s6 tan xa duoc biéu dién:
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3nc? (T
Vdip(r): 27;2 (Zj ! (r) (2.6)

3zc? (T
I, (r)= — | I(r 2.7
-2 L e
Trong d6: A = w — w, 1 do léch tan s6 gitra tan sb laser va tan s6 cong hudng nguyén
tr. Gia tri T'y.(r)1a dic trung cho chuyén tiép dién tir. I(r) 1a cudng do dién trudng nd
quyét dinh do sau cua hé thé. Nhin vao biéu thic (2.6), néu ting (giam) cuong do dién
truong 1(r) thi ho thé sé tang (giam) twong ung.

M6t vai thdng s6 co ban duge quan tam dbi véi mang quang hoc nhu sau:

+ Tin hiéu léch tan s6: Néu tan s anh sang laser nhé hon tan sé cong huong
nguyén tr A < 0, dién thé ludng cuc &m, nguyén tir bi hat vé phia dién thé cuc tiéu tac
13 viing c6 cudng do dién truong cuc dai. Nguoc lai, khi A > 0 cac nguyén tir bi hat vé

ving ¢ cuong do dién trueong cuc tiéu.

+ Mirc cudng do va do léch tan sé: Thong thudng chung ta dat duoc dién thé
ludng cuc cang 16n cang tét. Mat khac, giam thiéu su tan xa photon nho nhat c6 thé vi
né lan truyén tu do trong hé thong va la nguyén nhan 1am mat nhiét cua hé thong. Bién
thé ludng cuc ti 1& vai I /A trong khi hé s6 tan xa ti 1& véi I/A%. Do vy cudng do laser
cao va do lech tan s6 16n thudng duogc st dung trong thyc nghiém

Chu ky caa mang c6 thé thay doi thong qua thay d6i budc song va goc gitra cac
chum tia laser.

Khi c&c nguyén tir dugc dat trong mot treong dién treong caa anh sang sé tao ra
mot dao dong moment ludng cuc dién trong nguyén tir. Pién troeong cua anh sang sé
tuong tic véi su thay ludng cuc, diéu nay lam thay d6i cac muc ning luong cua
nguyén tir va 1am cho né thé biy cac nguyén tir trung tinh chi st dung chum tia laser.
Trong trudng hop chum laser xa va goc léch Ié6n anh sang su thay doi cia cac muc
nang lugng cé thé duoc coi nhu mot phy thudc cua dién truong.
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2
1
AE, :ZK”_ i) 9

Trong treong hop nay, Hamilton H = -u - E (« = -er) mé ta su tuong tac nguyén
tir va anh sang va Ei, Ejla ning luong khong nhiéu loan cua trang i,j tuong tng.

Dang hinh hec mang quang hec: Véi cdu hinh khac nhau cua cac nguén anh
sang laser, dang hinh hoc khac nhau vé dién thé bay dé dang duoc tao ra. Anh sang cua
hai chum tia laser hudng nguoc chiéu nhau, tao thanh séng dang hinh sin mot chiéu ta
thu dugc mang mét chiéu. Bang cach chiéu nhiéu chim tia laser ching ta s& thu duoc
mang 1D, 2D hoic 3D. Trong dé mdi kich thudc, dang hinh hoc khac nhau cua mang
tinh thé c6 thé dat duoc bang cach can thiép laser ¢ goc do khéac nhau.

10 %
e Y rururun o
1aser é
2D . / T T
Thé ning khac nhau — _
= Mang vuéng
3D laser .LLLL

MMang tam gidc

Hinh 2.3:Cdc kiéu mang quang co bdn 1,2,3 chiéu; mang tam gidc hodc mang vudng

tao béi cach giao thao sé lwong va phwong giao thao khdc nhau cia cdc chum tia laser.

Nguyén tir trong mang quang hoc: Thong thuong bat ki loai nguyén tir nao
cling 6 thé bi biy trong mang quang hoc, nhung cac nguyén ti kiém duoc sir dung l1a
cha yéu do dic tinh cua ching dugc md ta don gian trong mang quang. Dic tinh cua
mot chat khi trong mang la quan trong cho du nguyén tir 1a boson hozc fermion. Céc
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hat fermion khong thé ton tai trong clng trang thai luong tir theo nguyén ly loai trir
Pauli, con hat boson thi cé thé xay ra diéu nay. Bac biét khi biy cac nguyén tir ¢ nhiét
d6 thap trong mang quang, diéu nay dan dén tinh chit théng ké khac nhau cua céc
nguyén tu. Tuy nhién, trong cac nghién cuu, chung téi s€ tap trung nghién ctiu cac hé
boson do chiing t6i quan tim dén céc dic trung pha di thuong va chuyén pha trong hé
boson

2.2.2.Pha dién moi Mott

Mic du ly thuyét ving ning lwong cua c&c chat ran da rat thanh céng trong viéc
mo ta tinh chat dién khac nhau cua vat lidu, nhung nim 1937, Jan Hendrik de Boer va
Evert Johannes Willem Verwey[25] chi ra ring mét loat cac oxit kim loai chuyén tiép
du doan 1a dan dién bang ly thuyét vang (vi ching cd mét sb 1é cua cac dién tutrén moi
6 co s0) lai 1a chat cach dién. Nevill Mott va Rudolf Peierls [26]sau d6 (ciing nim
1937) du doan ring su bat thuong nay cé thé duogc giai thich bing céch théng qua cac
tuong tac giita cac dién tir. Trong mang tinh thé ciia mot chét ran, cac khoang céch gitra
cac hat khac nhau. Khi khoang cach du 16n ban kinh Bohr chét ran s& thanh mot dién
moi. Khi khoang cach giam xudng sé& c6 su xen phu orbital va cac mirc duoc tao thanh,
dién méi tai thanh vat dan.Thong thudng.,dién moi Mott (M) phai c6 mot sé 1é dién tir
trén mot 6 co sé. Sau do6 trang thai nguyén tir duoc suy bién.Vé miat Vat ly, dic trung
dinh x cta dién méi Mott trai ngugc Vi trang thai khong dinh xtr ctia pha siéu long.
Hinh 2.4 mo ta trang thai dién méi Mott vai cac nguyén tir dinh x tai cdc nat mang

tuan hoan nhu trong tinh thé.
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Hinh 2.4:Trang thdi dién méi Mott: cdc hat boson nam trong mang quang.
Dién mdi Mott co thé dugc hiéunhu gidi han cua thé xuyén ham J/U=0

2.2.3.Pha siéu rin

Muén tim hiéu pha siéu ran, ching ta can hiéu sy hinh thanh cac pha va yéu t6
vat 1y nao diéu khién sy hinh thanh cac pha d6. Ngoai ra, su bién doi tir pha nay sang
pha khac hay con goi la su chuyén pha 1a sy thay d6i trang théi tir mic d6 d6i xting nay
sang mirc d6 dbi xang khac. Khéng phai su chuyén pha nao ciing gibng nhau, vi du
chuyén pha tir trang thai long sang trang thai ran la chuyén pha loai hai, trong khi
chuyén pha tir trang thai siéu ran sang trang thai ran lai 1a chuyén pha bac loai mét.

2.2.3.1. Tham sé trat tw trong pha rin

Trong tinh thé vat ran, vi tri cia cac nguyén tir trén cac ndt mang duoc sip xép
trat tu tuan hoan trong khdng gian ba chiéu. Dé dic trung cho vi tri nit mang trong tinh
thé nguoi ta s dung gid tri trung binh ciia ham mat do dinh x& cua cac hat p(r) trong

khong gian Q

ﬁ:éjdsrp(r) (2.10)
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Déi voi cac pha khong c6 sy pha v& bat bién tinh tién lién tuc( pha long hoic
pha khi) thi p(r)=p va d¢ léch mat do dinh xa dp = p(r)—p =0. Tinh trat tu duoc
biéu dién thong qua diéu kién tuan hoan: gp(r)=dp(r+T) véi vecto T 1a vecto mang
tinh thé.

Khai trién chudi Fuourier dp(r) trong khong gian ba chiéu tap hop vecto k dic

trung cho mang tinh thé :
AT 1 3 —ikr 2
plk)==|[d°rdpp(r)e (2.11)
Q

Thuc té 12 khi gié tri binh phuong cua p(R)sé cho ta hé sé céu trac tinh S (E) Heé sb
nay mé ta cac dinh cua cuong d6 tan xa cua anh sang trong tinh thé. N6 c6 lién quan
V6i G 1a vecto mang d4o theo cong thitc G=nk (n la sé nguyén). G day hé sé cau tric
tinh 12 mot tham sd trat ty dé mé ta trat tu ran cua tinh thé. Noi cach khac, hé sb cau
tric tinh ddc trung cho trat ty duong chéo DLRO, hay pha v& ddi xang dich chuyén.
Can chl y rang, mot hé qua nguoc lai cia méi quan hé nay khong phai lic nao ciing
dang.

2.2.3.2. Tham sé trat tw trong pha siéu chay

M0 hinh hién tuwong siéu chay trén He* dugc xay dung dua trén mat do dinh xtr
cua mot hat:

p(r)=p,(r)+py(r) (2.12)

Trong d6 p, (r) =p, va py (I’) = py twong tng la mat d dinh X trung binh déc trung
cho pha siéu chay va pha long thong thuong. Nhin vao cong thic thay rang khi He* di
vao trang thai siéu chay thi chi c6 mot phan tham gia vao trang thai nay. Thanh phan
dic trung cho pha siéu chay cd tinh chat chay lién tuc khong ma sat, trong khi d6 thanh
phan léng théng thuong co su tiéu hao va mat mat ning lwong. Qué trinh hinh thanh
pha siéu chay xay ra & nhiét do chuyén pha T, khi d6 thanh phan p, ~0 va tang dan
khi tiép tuc ha nhiét d6 xudng duéi nhiét ¢6 chuyén pha T —0. V& nguyén tic p, = p
va p, ~0tién gan t6i 1 khi T — 0. Trong cac hé ba chiéu, hién twong siéu chay di kém

Vvé6i hién tuong ngung tu BEC ¢ nhiét d6 thap
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Chdng ta biét ring, khi hé boson bi ngung tu tai mot mirc ning lwong thi phan
bd ciia moment dong luong s& co dinh nhon, ¥ nghia cua diéu nay I tit cac ca nguyén
tur tap trung lai tai mot trang thai nang luong.

Nguoi ta sir dung ham phan bd momen déng luong luong tir d& mé ta qua trinh nay
i(k)=(¥" (K)@(k))/N 13

Trong doy " (k)va y (k) latoan t sinh huy Bose cua hat c6 dong lugng 7k ky
hiéu trong <...> Biéu din gia tri ky vong cua gié tri vét 1y cé tinh dén céc giéi han

nhiét dong. Trong su ngung tu Bose Einstein thi ﬁ(k)sé cd dang

A(k)=n,(k)+ny (k) (2.14)

S6 hang dau tién biéu dién thanh phan tham vao trang thai ngung tu, no 1a do
ngung tu. Trong d6 khi thanh phan thir hai biéu dién nhitng déng goép vao dong lugng
cua nhitng phan c6 momen khéc 0, hay c4c thanh phan théng thuong.

Mot trong nhitng dai luong co ban dé biét duoc thanh phan siéu chay c6 xuat hién
trong hé hay khong. Po 1a sir dung khai niém ham ma tran mat d6 don hat nhu sau:

n(r.r)=(w" (Nw(r)) (2.15)
Trong d6 y* (r)va y?(r') la toan tir sinh huy Bose cua hat tai cac vitrir var’vané la
bién ddi Fourier cua cac toan tir sinh hiy bose caa hat cé trang thai 7k . Con ham ma
tran mat d6 hat 1a bién d6i Fourier cua ham phan bé dong lugng. Thuc té 14 trong céc
hé c6 bét bién tinh tién lién tuc( chat long hozc cht khi) thi n(r,r’)=n(r—r’). Khi

bat bién tinh tién lién tuc bi pha v&, ham mat do trung binh theo khong gian dugc tinh
theo cong thuc:

n(r):éjd3r'n(r',r+r') (2.16)

Phuong trinh trén ¢6 tinh chat (r)—O0khi r > . Tir ¢y, mot hé qua quan
trong duoc rut ra la: ¢ gisi han nhiét dong luc hoc, khi chidng ta huy di mot hat ¢ vi tri
r thi anh huéng cua nd véi mot hat ddng nhat khac & vi tri bat ky trong hé 1a khac 0.
Hiéu tng nay chi xuat hién trong co hoc lwong tr ma khong cé trong co hoc ¢o dién.
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Diéu nay cho thiy, viéc phat hién ra hién twong siéu chay khing dinh vai tro cua hiéu
tng luong tr & nhiét d6 thip. Ngoai ra hé nay ciing 1a dic trung cua trat ty ngoai
duong chéo ODLRO xuét hién trong cac trang thai ngung tu BEC

2.2.3.3. Tham sé trat tw trong pha siéu rin

Nhu & trén d3 trinh bay vé trat ty pha ran va trat ty siéu chay thi hai pha nay c6
dic trung hoan toan khac nhau. Trat ty rin dwgc hd trg va hinh thanh khi thé ning
tuong tac tré 18n rat manh so véi dong nang cua hat. Nguoc lai, trat ty siéu chay duoc
hinh thanh nho su linh dong va kha nang di chuyén khoéng ma sét, ndi cach khéc trang
thai nay dugc hinh thanh khi dong ning 1an at thé nang. Chinh vi vay, hai trat tu nay
phu dinh nhau. Tuy nhién mot cau hoi duoc dat ra la khi nao ca hai trat ty nay ho tro
nhau va clng ton tai. Y tuéng vé mot pha chaa dong thoi ca hai trat tu trai nguoc nhau
dan dén khai niém vé pha siéu ran, & d6 co su ton tai ddng thoi trat tu duong chéo
DLRO va trat tu ngoai duong chéo ODLRO [5, 14]. NGi cach khac, trat tu rin va trat
tu long cing ton tai trong cing mot pha dong nhat, dé phan biét véi trang thai tach pha
riéng biét trong cing mot hé. Trong trang théai tach pha caa moét hé s& ton tai hai bo
phan, mot phan ¢ pha siéu 16ng, mot phan ¢ pha siéu ran va hé sé khong phai dong nhat
vé pha. O khia canh nao d6 né giéng nhu trang thai da lanh trong nuéc. Pha siéu ran c6
ca hai dic trung vé trat tu va la mot pha dong nhat cha khong phai sy tach pha. Hién
tai, nhiéu két qua nghién ctu chi ra su ton tai cua pha siéu ran nhung ciing nhiéu nhém
phu dinh diéu nay. Nguyén nhan chua yéu 1a do cac hat He* c6 tap va khdng kiém soét
dugc tham sb. Cac nhoém nghién ciru mubn tim mdt mé hinh co thé gay it tranh cai hon.
Mang quang dugc xem |a giai phap hiéu qua bai mang quang rat tinh khiét va cac tham
s6 nhu twong tac va hinh dang déu c6 thé diéu khién duoc.
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CHUONG 3: MO HINH BOSE-HUBBARD

3.1. Md hinh bose-hubbard

M6 hinh Bose Hubbard [9] 1a mé hinh don gian nhat c6 thé m ta dugc pha siéu
long va pha dién méi, vén 1a dic trung cua cac hé twong quan manh khi yéu té dong
nang va thé niang co vai tro tuong duwong nhau. Hamiltoncaa mé hinh Bose Hubbard
duogc biéu dién dudi dang sau:

H=-J Z (%r%j +h.c)+1U Zﬁi(ﬁi —1)—,112% (3.1)

<ij> 2
Trong do6:
\ + 2 7 - . Ve 7 -
%i va %i la toan tir sinh huy boson & vi tri ndt mang thu .
%1 toan tir boson & vi tri nut thir j trong mang va tuan theo quy tac:

[%i ,%j] = 5ij

’ + N 2 4 2 N , -
Toan ti %i =§i %i la tong so phan ti trong cung nut mang thu .
J1a yéu té ma tran buéc nhay.
U Ia thé nang tuong tac gitra c4c phan tir trén clng mot vi tri trong mang.

1212 thé dién hoa (lién quan dén tong sb phan tir trong mang).
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Hinh 3.1 :Hinh vé md ta hai sé hang déng néng (ddc trung boi gid tri J) va thé ning
(dac trung boi gia tri U) trong md hinh bose-hubbard.

O trong cong thac(3.1) trén sé hang tha nhat 1a dong ning con sé hang tht hai
la thé ning trong mé hinh Bose Hubbard mdi lién hé caa chling trong mang quang hoc
duoc trinh bay trong phan tinh vat Iy cia mé hinh Bose Hubbard.

3.2.Pac trwng Vat ly caa moé hinh Bose Hubbard

M6 hinh Bose Hubbard duogc dung dé mé ta trang thai siéu 1ong va pha dién moi
Mott. Mic du don gian nhung mé hinh Bose Hubbard lai khéng dé dang giai duoc
bang cac phuong phap giai tich pho bién nhu 1y thuyét nhiéu loan hoic truong trung
binh. Ly do don gian 1a vi trong md hinh Bose Hubbard, tuong tac ctua cac boson co
bac cua dong nang va nhu vay thang giang lugng tir manh khéng cho phép chung ta st
dung truong trung binh hay ly thuyét nhiéu loan ma phai sir dung cac cong cu dic
trung cho hé twong quan manh nhu cac phuong phap mo phong chinh xac, phuong
phap chéo hda ma tran.
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Hinh 3.2 : Trang thdi siéu chay (a) va Pién moi Mott (MI) (b) trong mo hinh Bose
Hubbard hai chieu[27]
Vé mat Vat ly, khi twong tac gitra cac phan tir yéu so voi dong niang U < J hé sé
& trong trang thai siéu chay con khi twong tac thé nang manh hon nhiéu so véi dong
ning U > J hé s& chuyén sang trang thai Bién moi Mott (MI). Qua trinh nay da dugc
kiém ching bang thuc nghiém trong mang quang boi Greiner et al. nhu trong hinh 3.2

o -

(a) Trang thdi siéu chdy (b) trang thdi Mott insulator.

Hinh 3.3 : Trang thdi siéu chay (a): nguyén tir tw do di chuyén trong mang quang va
trang thai Dién moi Mott (MI) :nguyén tir dinh xir trong trong mang (b)
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Nhu ching t6i dit van dé ¢ phan mé dau, ching tdi mubn tim kiém cac pha di
thuong, vi du nhu pha siéu rin va kha ning kiém chiing thuc nghiém trén mang quang
hoc. Dé thuc hién cac nghién ctiu nay, ching toi s& nghién ctiru cdc md hinh phuc tap
hon Hamilton (3.1), vi du nhu chung t6i s& quan tdm dén cac lan can tim xa hon.
Trong truong hop don gian, xét truong hop thé ning tuwong tac trén cung mot vi tri nit
mang U = oo, tai mot vi tri nat chi ton tai khdng nhiéu hon mot phan tir, didu kién nay
thuong duoc goi 1a diéu kién lap day gan mét nira, mat do phan tir 2O thoa man
0 < p<1. Khi d6 ta xét dén thé ning tuwong tac giita c4c phan tir 1an can gan nhat trong
mang, ta c6 md hinh Boson 16i rin. Viéc xét cac 1an can xa hon 1a can thiét dé thu dugc
cac md ta chinh xac hon cua cac pha di thuong. Vi du: néu khdng c6 1an can tha hai
trong mang vuéng, sé& khong thé md ta duoc pha siéu ran.

Trong truong hop luc tuong tac gitta cac hat lan can da manh va khéng co
tredng ngoai trang thai co ban cua hé 1a mot tinh thé, véi mat do hat bang 1/2: “ 6 ban
co” vai trat turan. Khong c6 pha tinh thé khac tai ty Ié 1ap day khac trong md hinh nay.
C6 nhitng pha tinh thé khéac tai mat do khac nhu p = 1/2, chi 6n dinh khi c6 twong tac
yéu, hay tuwong tic tam xa, vi du nhu twong tac véi hat ké tiép 1an can gan nhat. Kha
nang khac dé tao ra pha tinh thé tai mat do khac mat dotrén 1a tao ra cac hd thé & nhiing
nGt mang nhat dinh. Vi dy, ta c6 thé tao ra c4c siéu mang tuan hoan bang phuong phap
chdng chap truong ngoai tai cac vi tri ¢ do lap dayp = 1/3 hoic 2/3. Lya chon nay chi
yéu 1a dé hd tro cac hat dinh xu tai cac hd thé va gian tiép gilp viéc hinh thanh pha
siéu ran. V& mat mo hinh, trudng ngodi c¢d thé dugc mo ta trong sé hang cudi cing cua
Hamilton (3.1), ching tdi s& trinh bay chi tiét hon trong Chuong 4. V& mit Vat Iy,
Hamilton (3.1) cua mé hinh Bose-Hubbard da rat thanh cong khi mé ta pha siéu chay
va pha ran dién méi Mott. Tuy nhién, Hamilton (3.1) chua da dé mo ta pha siéu ran.
Mot trong nhitng nd luc dé mo ta pha siéu rin trong giéi han boson 16i rin cua
Batrouni (2000) [15, 16] d& dua thém twong tac 1an can gan nhat gitta hai boson. Tuy
nhién, nd lyc nay da that bai trong viéc md phong lai pha siéu ran. Chinh vi vy, ngudi
ta phai dua thém cac twong tac & 1an can tim xa hon, cu thé 1a twong tac 1an can xa thir
hai. Can ch Y rang, viéc dua thém tuong tac vao bai toan s& 1am bai todn phic tap hon
vé mit Toan hoc nhung 1a can thiét. Mot v tuong Khac dé tim kiém pha siéu ran 1 ta c6
thé dua thém trudng ngodi ma khdng can dén cac tuong tac tim xa hon nhu ching t6i
dé cap ¢ trén Tir phuong trinh (3.1), Hamilton caa mé hinh Bose Hubbard sé& duoc biéu

dién nhu sau :
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H :—jZ(bﬁbj +h.c)+Vlzninj +V, > N, => un (3.2)
ij <ij> <ij> i

V1 la thé nang tuong tac gitra cadc phan tir 1an can gén nhat, V> la thé nang tuong tac

giita c4c phan tir 1an cin gan nhat tha hai. Diéu thd vi 13, chi véi twong tac Vi khéng

thé tim duoc trang thai siéu ran trong mang vuong trong khi twong tac V2 gilp én dinh

trang thai siéu ran & cac mat do xung quanh p = 1/4

® O :: O
B .ﬁ/ 2
® O I ®
J .
o X: ® o @
® O Wy ®
® I O o
Vi »
@

Hinh 3.4 :Mang vuéng va cdc twong tac su dung trong md hinh Bose Hubbard cua
Boson 18i ran : J la nang lwong nhdy, V1 Va V2 la cdc thé nang twong tdc ldn cdn gan nhat, va
gan nhat tiép theo. Cdc cham tron ddc biéu dién cdc hat boson 16i rdn, cdc chdm tron rong
biéu dién cac 16 tro”'ng chura bi chiém dcfy béi boson. Véi boson 16i rdn, trén mét vi tri niit

mang khéng c6 qué 1 boson.

T md hinh chiing ta c6 thé khao sat gian 6 pha trong mang hai chiéu, mang
ba chiéu, mang hinh hoc phu thudc vao cac théng sé Vi, V2 va tac dong cua truong
ngoai. Pang luu ¥ 14 tat ca cac twong tac trong mo hinh Bose Hubbard déu cé thé dugc
biéu dién va diéu khién trong mang quang hoc. Chinh vi diéu nay, md hinh Bose
Hubbard khong con 13 mot mé hinh d6 choi nhu mé hinh Hubbard thong thuong ma né
la mot md hinh hoan hao cho cac mang quang trong thuc nghiém. Phan tiép theo,
ching toi sé& trinh bay vé ky thuat st dung dé tinh toan va mé phong mé hinh Bose
Hubbard.
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CHUONG4 :PHUONG PHAP MONTE CARLO LUQONG TU
Phuong phap mé phong Monte Carlo MC 1a mét ¢ong cu s6 thuong dugc sir
dungdé khao sat cac hé cé kich 16n, dic biét 1a cac hé luong tir trong quan manh (vi
du: thé ning tuong tac co cling bac véi dong nang) khi 1y thuyét nhiu loan khdng thé
mo ta duoc .
Gia st ching ta mudn tinh toan ty sb giira hai tong hosc tich phan N chiéu cho boi
cong thirc sau :

(A)=2730 > 2 Aliyiye bW (i oy
Z:Z Z Z W (i, iy, ..., iy, )

4.1)

Trong d6 A, W trong d6 1a ham tiy y,v 1a véc to chi sé dic trung cho cau hinh
cua hé v={isiy,..... in} . Tai moi thoi diém W ludn xac dinh duwong va lién tuc. Mot céch
tu nhiénp(v) = W(Il, i2; oo in)/Zco thé dugc xem nhu ty trong cau hinh béi. Théng
thuong,<A> 14 trung binh cua tat ca cac gia tri A(v) ddi voi tat ca ciu hinh duong va
tuong ung voi p(v). RUt gon lai ta co:

(A Z A( V)N “2)
D W(v

Nhin vao biéu thic trén, ching ta thay dai lwong <A> tuong tu gia trj trung
binh cua tat ca cac trang thai can bang caa hé nhu trong céac tinh toan théng ké. Néu
trang thai cua hé duogc liét ké bang céc chi sé v, va Ey thi trang thai v xay ra trong thai
can bang c6 thé tinh bang thong ké Gibbs thong thuong .

p(v)=e"/Z w(v)=e= 2
bat W(v)=1, =" W(v)=>_ tinh ton s& duoc rit gon va dé dang phan tich. C6

hai van dé dat ra tai sao lai tim thdy <A> véi d6 chinh xac cao.

Ham W, A 1a nhitng ham dién hinh lay gié tri gan nhu nhau véi cac cau hinh v,
goi ching la nhitng nhém phu setA{v} . Bay gid chlng ta chia tat ca cu hinh vao
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nhém phu , sau d6 ching ta can tinh wéc lwong gid tri trung binh nhu 1a mot gié tri tiéu
biéu cho c4u hinh tir cAc nhoém phu khac. Toan bo hé s& duoc miéu ta. Tat ca cac cau
hinh trong hé ta c6 6 = 1 , tat ca cac cdu hinh khéc ta c6 6 = 0. Thuat toan MC don gian

nhat nhu sau :

1. Khoi tao bién dém i=0, Ketqua=0

2. Sir dung sé ngau nhién tim mot diém trong bén trong V, véi dong ty trong co
thé. x1 = a - rndm(),x2 = a - rndm(),

3. Cap nhan bién dém i=i +1 , Ketqua= Ketqua+ 6(v ), va quay lai diém thi hai.
Theo thoi gian tinh toan s& duoc tién hanh V.= (Ketqua/ i)

Diéu quan trong ¢ day 1a lya chon tinh toan dwa trén nhirng yéu té quan trong
nhét, cac diéu kién can thiét nhat. Cht y day khong phai ti vu hoa van dé boi vi can
thém rat nhiéu diéu kién dé c6 mot két qua ding , va dong gop chir yéu khong dén tur
gia tri 16n nhat caa W, nhung vai s6 lan tinh toan 16n nhat cia W cau hinh s& vao
khoang rat gan W. Mit khéc ching ta hiéu rang cd thé bo qua mét sb cau hinh véi rat it
diéu kién. Tuy nhién d6 1a véi cac hé nho. Ddi véi cac bai toan hé 16n hon phuong
phap dugc dua ra la thuat toan Metropolis .

Thuat toan Metropolis duoc sir dung kha phé bién trong co hoc thdng ké dé tinh
gia tri trung binh cua cac dai lwong tuan theo mot phan bé thdng ké nao d6. Thuét toan
dwa trén diéu kién quan trong nhat 4p dung vé han céc budc tinh toan dé hoi tu dén gia
tri chinh xac nhat can tim. Phuong phap phu hop cho thoi dai phat trién cua may tinh.
MetA dé nghi thay thé téng ban dau cua toan bo cau hinh bang téng ngau nhién theo(
4.2)

S AW (V)
W=ww

O day cau hinh sinh ra boi mot s6 ngau nhién, va duge dwa vao tong cau hinh voi
mot X4c xuat chac chan. C6 hai luat phai dugc thoa man nhu sau:

Bat dau tir bat ky cau hinh mé dau nao trong qué trinh tinh tong ngau nhién, qué
trinh tao ra ciu hinh méi duoc dua vao trong tong phai cho phép tat ca cac cau hinh
khac duogc tao ra trong rat nhiéu lan tha. Qué trinh nay phai dam bao su hoi tu bang
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cach théa man phuong trinh can bang chi tiét. Biéu nay vo cling quan trong bai tir d6 ta
cd thé khong bo 13 bat ct gigi han nao ta cé thé thiy véi hé.

Xéc xuat phai c6 mét cau hinh v trong téng ngau nhién twong (ng véi Wy. Trong
giéi han v han cua viéc tinh todn téng ngau nhién va tong toan phan s& chap nhan 1an
nhau. Vay lam thé nao dé sip xép maot qua trinh ngau nhién sao cho xac xuat caa cau
hinh baogdm trong téng cd thé twong &ng véi gia tri caa nd. Trong gisi han vo han cua
thoi gian ta cd thé viét.

2A LAM, ¢ AW(v) )
X, T XM T X w()

Tat ca c4c cau hinh s& duoc dém, va My cho ta biét chung dugc dém bao nhiéu lan
. S6 lan chuyén doi thtr hai cho sé 1an mdi cau hinh xuét hién trong tong 1a duong bai
vi Mv tuong tng véi trong sé cau hinhM, = ¢ (v ). Qua trinh chap nhan mot cau hinh
ma&i duoc mo ta nhu sau:
1. Khai tao bién dém : Z=0; Ketqua=0
chon mét cau hinh bat ky v vao trong tong
2. Pua cau hinh vao trong Z = Z +1; Ketqua=Ketqua+A(v )
3. Pua ra v’ tir v boi thay doi mot chi s6 ik , chi sd ik nay c6 thé chon ngau
nhién. Thay d6i k = [rndm * N ] + 1 va ikco thé lay bat ké gia tri nao voi day
a182, ak sao d6 1ay ngau nhién gia tri mgi cho ik trong ddy méi s = [rndm * K]
+ 1. Cau hinh s& chuyén tir v- v’ {i1...,ic. } — {i1,....i’%k.}. & ddy i’k=as . Thu tuc
bién v-v’ goi 1a chip nhan cu hinh. Viéc chon diém cho phuong phap hét sy
linh hoat, ta cd thé chon bat ci diém nao va cach chap nhan ciu hinhciing c6
rat nhiéu céch. Viéc chon phuong phap chap nhan cau hinh phi hop sé& khién
viéc tinh toan cho nén don gian hon.
4. Chlng ta phai dua ra dong gop cua ciu hinh nhu thé ndo véi tong véi xac xuat
trong ¢ng cta nd. Ban dau chdng ta chic chin rang cdu hinh v di duoc chap

nhan, xac xuat chap nhan v’ ¢6 thé xac dinh théng qua so sanh W (v ) va W
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(v’). Cu thé ta chip nhan v’ trén W (V)/W (v’ ). Mv = c¢W (v ) phai dugc thiét

g W) o M, 45
MV—MVW(V) —W(V)W(V) (4.5)

v YY) e M o My e
MMy ey M ey
e WO e Me g M
MM Y M e
R=IW (0)/W (v) “9

Néu R > 1 khi d6 budc nhay dugc chap nhan va khi d6 ta dat Xna = X.

Néu R < 1 budc nhay duoc chap nhan véi xé&c suét r. Qué trinh nhay nay dugc
thuc hién bang céch so sanh R véi s6 ngau nhién 7 phan b dong nhat trong khoang [0
, 1] va dugc chap nhan néu r>7.
Phu thudc vao viéc chap nhan hay loai bo v’, thay ddi cau hinh theo céch sau. Néu v’

bi loai khdng 1am gi ca v=v, néu v’ dugc chap nhan thay d6i v=v’. Qua trinh voi hai
diém trén duoc lap lai thanh chu ky.

Lap lai
V=V v6 han
V Chapmhan) -~y ps "\ v]— ..
\‘ V=V’ /
Chép nhan
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4.1 .Thuat toan Sau (Worm) - WA

WA lan dau tién dwoc gidi thiéu cho mé hinh théng ké luong tor
Prokof’ev,SvistunovvaTupitsyn (1998) [33]. Sau do, thuat todn Sau duoc tong quét
thanh mé hinh c6 dién boi Prokof “ev va Svistunov (2001) [29]. Y twong cia WA vo
cung don gian, chling ta tuéng tugng rang tat ca khong gian ciu hinh déu dugc dai

dién boi tap hop cac duong khép kin.

Lién tuc O mang

N ol

Dinh nréng

D

Ning lwong cua hé 12 ham cua quing dudng Epan C4C phan cua ham sé dat duoc
bang cach lay tong tat ca cac tich phan duong dong, hay con goi la cu hinh dong
(Closed Path — CP), Z =Xcpe—Frath
Mot cach truc tiép nhat déthay do6i cau hinh CP 1a thém/ bst mot vong nguyén té . Chi
c6 mot manh nho cau hinh CP dugc chi ra & day

r-l = - ’i’
Bang céach lip di 1ap lai nhiéu 1an c6 thé tao ra nhitng duong lién tuc thay doi
hinh dang va sb lugng cac vong.
WormAlgorithm(WA) sir dung mot chién luoc cho chap nhédn cdu hinh nhat ciu hinh

CP.
N6 bao gom hai buéc chinh:
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1. Khéng gian ciu hinh dwgc mé rong bao gdm mot vong khong kin, nhu 13 ai d6
v& mot vong tron méi nhung khong két thdc nd ngay. N6 chi ra ciu hinh CPy.
Theo s lan tang 1én hai diém khéng kin gip nhau tai mot diém nao d6 va chung
ta cd lai cAu hinh CP. Trong moi cu hinh véi mét vong khdng kin 1a mot bude
trung gian cua thuat toan, tur d6 ta tinh dwgc ham tuwong quan g(i)= <ci 65>.

2. Tat ca cac chap nhan cau hinh CPy déu phai dwoc tao ra duy nhat tir diém cudi
cuing cua vong khdng kin. WA 1a phép v& va xda céc vong trén gidy

@ eraser

4.2. Hé hai mirc ning lwong

Dé trinh bay phuong phap Monte Carlo lugng tir cho hé ndt mang, chung ta bat
dau tir mot hé Vat 1y luong tir don gian 1a hé hai mac nang lugng. Nhu tén goi cua no,
hé chi c6 hai miic nang lugng dac trung boi hai trang thai | 1> va | 2>. Vi dy, trong
truong hop spin S=1/2 thi hai trang thai d6 twong tng vai hai trang thai spin-up va spin
down. Mic di hé hai mirc ning luong vo cung don gian nhung chung ta c6 thé hiéu
dugc céc tinh nhiét dong hoc cua hé. Quan trong hon, chiing ta c6 dugc cai nhin truc
quan vé phuong phap Monte Carlo lwong ti. Vi hai trang thai| 1> va | 2>, ta c6 thé

viét Hamilton caa hé nhu sau:
H = ut, - Jf, 9

Trong d6, t 1a ma tran Pauli ¢ dang :

. 1 0) . 0 1) . 1 0
TX - T = . TX = (410)
0 1) 7 |- 0) 0 -1

J 1456 thyc. O dang ma tran, Hamilton ¢ thé viét lai nhu sau :

J
H = ( Ai j (4.11)
o —u



Thong thuong, nguoi ta goi Jla bién d6 nhay cua spin gitra hai trang thai dac
trung cho dong nang cua hé, conp lasy dich cua hai mic nang luvong (nhu hinh 4.1) dac
trung cho thé ning cua hé. Nhu vay, khoang cach gitta hai mirc ning luong cua hé 1a
2u

2>
?—
.......................... AN
| T
1>

Hinh 4.1 : So d6 néing lwong trong mé hinh hé hai mirc nang lwong

V6i y nghia nhu vay, ta ¢c6 phuong trinh tri riéng :

[”. —j][|1>}: E[|1>J (4.12)
- —u\2)) ([2)
Vi [1) va|2)1a cac vecto riéng ddc trung cho hai trang thai cua hé hai muc

nang luong.

Pé tim duoc cac tri riéng, twong @ng VGi cdc muc nang luong, ching ta tinh
dinh thirc cua ma tran Hamilton (1) nhu sau:

det(H-E)=0 (4.13)

_ E2 = i%+ 4° (4.14)
Tuong duong voi: J H

Gia tri nang lugng cua hé twong (ng véi hai mirc nang luong la tri riéng cua phuong
trinh dinh thac (4.13). Giai phuong trinh bac 2 don gian, ta thu duoc:

E,, =+’ + 4 (4.15)
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Tir day, ching ta c6 thé tim duoc muc ning luongd trang thai co bén\ g)va trang thai

kich thich \e) twong ung nhu sau:

|g) =sino|1) +cos6|2)

4.16

|e) =cos|1)—sin6|2) (416)
E

cosé = 2+Eﬂ (4.17)

Céc thong so ciia hé s& duogc tinh theo phuong trinh Schrodinger.

Néu tai thoi diém t=0 hé théng da duoc dua vao trang thai ¥ sau d6 sau thoi diém t,
X4c xuat hoic bién do6 dich dé tim thiy n6 van ¢ trang thai d6 1a

A, (O ={wlw ()= (vl ™) (4.18)
Trong phuong trinh riéng co ban ta co thé viét lai
w= ‘a<a|w> (4.19)
a=g.e

< 0€|W>‘2 (4.20)

Ay ()= 3 e (yla)aly)= 3 e™

a=g.e a=g.e

Diéu nay dung vai bat ctr hé lugng tir ndo. Vi du ta quan tim dén xac xuét dé quay lai
trang thai [1 ) sau thoi gian t:

A, (t)=sin® 6™ +cos® ge ™ (4.21)
A (t)= cos(Et)+iésin(Et) (4.22)
A, (1) ZCOS(Et)—igsin(Et) (4.23)

Ham tong thong ké Z caa hé dugc tinh nhu sau:

Z= > e=del (4.24)

a=g,e=1,2
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Véi E 1a ning lwong cua hé, ks hing sé Boltzmann(dé don gian ta chon ke=1),
T nhiét 36 cua hé.
Z c6 thé coi nhu 1a tong tat ca xac xuat quay lai trang thdi ban dau A, () trong do

{w} 14 ciu hinh co sé va t= -i/T la thoi gian 4o.

=% | Shobl e =E £
E;Aw(rz—i/T)

(4.25)

Phuong trinh trén ciing 1a phuong trinh chung cho nhiéu hé, khi tinh duoc xac

Xuat ctia hai céu hinh co s 1,2 ) ta ding ching d¢ tinh tong thdng ké cua h¢ hai hat

Z. s =2cos(—IiE/T)=2cosh(E/T)

7 —E/T 4 g EM (4.26)

Trong md phong MC luong tir trang thai caa hé khdng thé hién rd rang ma chi
qua cAc tri riéng vé trang thai [a ) va ning luong Eq . N6 c6 nghia rang ta khong thé
st dung hé thac e™[a )=e™T|a ) doi v6i cac phan tu chi ndm trén dwong chéo.

Thay vao d6 ta s& tinh trung binh thdng ké trong cdu hinh c& s¢ véi cac phan tir e
khong nam trén dudng chéo.
Trong biéu dién tich phan duong, ham tong théng ké Z duoc viét lai & dang chi tiét hon

nhu sau:

Z= Z <a0‘e_HdT‘aL_l><aL_l‘e_HdT‘aL_2>...<al‘e_HdT‘aL an> (4.27)

Nhu vay, hat c6 thé nhay tir trang thai nay sang trang thai khac trong khoang
thoi gian khac nhau nhu hinh vé
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0 Il I'f" IB T4 T Iu+1 In Tn+1 B

qiily dao «(r)trong khong giana chinh 1a tich phan duong trong hinh thac luan tich

H

phan duong cua Feynman. Khi gisi han dzrat nho, e M9 ~1-Hdr ching ta c6 xéac

suat chuyén gitra hai trang thai:

e, p1y 2 = pu(khi] @) =| )

“> ~ (4.28)
sz‘(khi|a'> * |a>

<al‘e—HdT

Ham tong thong ké Z ¢6 dang nhu sau:

Z= i j:dfl]g de ]Q dTn (i\])ne_i/uao (Tl_o)_iﬂal (Tz—fl)...—i/jan (z‘—z'n) (429)
n=00 7 o1

Véi cong thic tong thdng ké nhu trén, ta c6 thé tinh dwoc gié tri Ky vong cua cac dai

lugng Vat ly theo céc nguyén ly théng ké thong thuong [1].

4.3. H¢ don hat
Tir céc két qua thu duoc & hé hai mire nang luong ching ta c6 thé mé rong cho

hé don hat trong mang (d) chiéu. Hamilton cua hé don hat c6 thé dwoc viét dudi dang :
H==j> (b, +hc)+ > un, (4.30)
W i

Trong d6, <ij> 1a ky hiéu hai ndt mang i va j nam lan can nhau, n; 1a s hat tai vi
tri n4t mang tha i nén trong truong hop hé don hat ni ¢d thé nhan gié tri 1a 0 hoac 1, i

1a ning lwong cua hattai vi tri i conJi 1a bién d6 chuyén tiép gitra hai vi tri 1an can gan
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nhit, Bi(BiT) | toan tir sinh huy hat & vi tri thir i. Ma tran cua Hamilton(4.30) gdbm hai
thanh phan: thanh phan duong chéo dic trung cho thé ning twong tac duoc md ta boi
t0dn tiU va ¢ (a|e ™ | &) ~ e ngoai duong chéo la K.

H=K+U; Ula>=U_|a>

K = K K =0.
| > ; 7> Ko, 4.31)

Ula>=U,|a>la>={n >}

Biéu thuc ham tong thong ké Z cua hé:

aL—1><05L_1‘e_dTH ‘aL_2>.,_<a1‘e—de a0> (4.32)

Z= Z <aL‘e_dTH

{ai},aL=ao

Khi gisi handz — 0sir dung xap xie *" ~1-dzK —dzU +O(Arz)

Boi vay<a |edH |a> ~g V-

Trong sb cau hinh ngoai dudng chéow, = <a‘e_dTH P+ a> ~—drK,,

B L
Trong sb cau hinh cua hé théng W, =exp {jdrua(,)}n(drKalalﬂ)
0 i=1

L 14 trong s6 cau hinh ngoai phan duong chéo khi chuyén tiép tir tang théi o,

sang trang thai «,., . Ham tong thong ké biéu dién theo trong sé cau hinh:

i+1"

L L

o f i
2= ZJ.drl j dTLZW Idz-l I dz-L exp{z J. dTUa(Ti)}ﬁ(Kaiam) (4.33)
0 Qp =0 i i=1

4 L=00 T 1 =1 Tia

Cong thuc trén tinh tong tat ca cac cau hinh c6 thé , 7, =7, 1 thoi gian 4o

k=0 0 k1 icp(z) i=lz

=§: f dz... I dry D) exp{ > I ﬂl(f)df} (4.34)
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4.4.Hé nhiéu hat.

Trong hé don hat xét ¢ trén, ching ta chi quan tim dén thanh phan déng ning
cua hat va phan thé ning co6 vai trd nhu thé héa. Trong bai toan nhiéu hat, ching ta s&
xét thém ca tuong tic giita cac hat dé mo ta lai Hamilton (3.2) cua mé hinh Bose-

Hubbard nhu da trinh bay trong chuong trudc, Hamilton cuaa hé cé dang:

H =—j2(bi+bj+h.c)+VlZninj +V, NN, +Yun, (4.35)
ij <IJ> <Ij> i

Chuing ta hoan toan c6 thé tach Hamilton (4.35) thanh haithanh phan: H=K+U

Voi K:—jZ(bi+bj+h.C) dong vai tro 1a dong ning va thanh phan the hai la
i
U=vynn, +V,> nn, +> un, (4.36)
(if) (if) i

Pong vai tro 13 thé nang. V& mat nguyén tac, viéc phét trién phuong phap tir hé don hat

sang hé nhiéu hat khong c6 nhiéu khéc biét nén ta co thé tinh toan twong tu. Ham tong

théng ké:
w B B
. 4.37
L=00 .y ep(2)

L T
Trong s6 cau hinh W [icp (7)]= 3" exp{z J' U (r)} = W(Kg, & X, Xk3 Y)

I=l7 4
Trong s6 W(Ks, & X1, X3 ¥) C6 Ks1a s6 chuyén tiép gitra hai vi tri 1an can gan nhét,
xi 1a thoi gian 40, & 1a sé dinh xt trong khong gian. Khi da xay dung duoc khong gian

cau hinh cua téng thong ké Z, tat ca cac dai luong Vat Iy can quan tdm caa hé déu co

thé duogc xac dinh.
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4.5.Ap Dung phwong phap Monte Carlo lwgng tir: Thuat toan Sau

Nhu d3 dé cap trong Chuong 3, chiing t6i quan tim dén gigi han hixu han 18i ran
cua cac hat boson. Do bi rang budc bai giéi han ndy nén khéng tén tai hon mét hat ¢
trén cing mét vi tri ndt mang. Nhu vay, trong khdng gian cu hinh, truc thoi gian 4o s&
chi c6 mot dudng xuét phét tai vi tri cua hat.

Muc dich chinh 13 tim ra sy ton tai cua pha siéu ran ton tai ¢ phia hat va 13 tréng
tai c4c mat do twong ung véi trang thai tinh thé 6 ban cd. Ngoai ra chiing toi ciing tim
pha siéu rin chinh xac tai cac mat do (hé sb lap day) twong tng va khong twong (ng
(nhung twong tng Véi vi tri dit tredng ngoai) véi trang thai cd dién ran 6 ban cd ¢ mat
d6 1/2. Pha siéu chay ludn bién mat gi tri mat do tai d6 pha ran xuat hién. Bo 1a dau
hiéu cia pha siéu ran khi c6 tac dong cua trudng ngoai. Trang thai tuong tu véi He?
trong mang tam giac. Trong luan vin nay chiing t6i tim kiém pha siéu ran co thé ton tai
bén vitng Vi chi mét luc tuong tac voi hat 1an can gan nhét va cé sy hd tro cia truong
ngoai. Ta viét lai Hamitonian (3.2) dé mé ta k§ hon phuong phap:

H=-3>" (b, +he)+V, > nn, +V, > nn =" un, (4.38)
(i.3) (i.1) (i.1) i

S6 hang thtr nhat 13 dong ning, dugc md ta nho Boson nhay tir ndt nay sang nit
kia trong hinh thac luan tich phan duong. S6 hang thir hai la lyc twong tac giita hai hat
nam tai hai ndt mang I1an can gan nhat, sé6 hang thr ba mo ta tuong tac giita hai hat ¢
nGt mang lan can gan thtr hai. S6 hang thir tu 1a thé hda quyét dinh sé hat trong hé. Mat
d6 boson p=Nu/N, N=LxL la s6 nit mang con Ny la sé6 Boson trong hé, dugc hoan
toanxac dinh boi thé hda =y, +& . Trudng ngoai c6 thé mo ta thong qua thé hoa nay
bang cach chothé hoa phu thudc vao vi tri cia hat. Trong luan van nay ching toi dua
truong Ngoai ¢ = — tai cac N0t i, va bang 0 tai cac nit khac. Pé don gian chung t6i dat
£>0 va dugc xem nhu 1a d6 16n cua cuong d6 trudng ngoai.Mot trong cac vi du cua
viéc dua troeong ngoai tai cdc nut mang xac dinh dugc mo ta trén hinh 4.3. Vi tri cac
nat cé truong ngoai dugc mo ta bai cac nit mau do, cc vi tri khac dugc mo ta bai cac
nGt khdng lap day. Chang t6i nhan manh rang, trong cac tinh toan dé kiém nghiém lai
cac két qua da biét va kiém tra sy dung dan cia phuong phap, chiing toi khong dua vao
truong ngoai. NO6i cach khéc, thé hoa trong truong hop nay 1a déng nhat.Chi sb

n, =hb 13 toan tir 6 hat tai vi tri i.
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Hinh 4.3: Cau triic khi ¢6 truong ngodi trong mang vuéng dé mat do hat p = pc= 113
twong g, phit hop véi tinh thé khéng déi ximg trong khi p = pr=1/2

C6 rat nhiéu hudng phat trién cua ky thuat Monte Carlo luong tir. Tuy nhién,
cac ky thuat tinh todn vé co ban déu gap van dé tai gan cac diém chuyén pha khi do dai
tuong quan trd nén rat 16n. Bé giai quyét van dé nay, nhoém cua Prokofiev va Pollet
[23, 33] di phat trién mot thuat toan cho phép ching ta md phong tét hon khi tiém can
cac diém chuyén pha.
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Hinh 4.4: Gian d6 mé ta WA- LOWA

Néu nhu phuong phap tich phan dudng nhu ching t6i trinh bay & trén st dung
cac “duong” trong khong thoi gian ao va cac duong nay lién tuc thi vai thuat toan Sau,
c4c tac gia nhom Prokofiev va Pollet da cit cac dudng thanh hai phan va cho hai dau
cit d6 di chuyén trong khong thoi gian ao. Khi hai dau gap nhau thi mét cau hinh moi
dugc xac dinh. Nho thuat toan Sau va phuong phéap tich phan duong, ching toi cd thé

xac dinh duoc cac dai lugng Vat 1y theo phuong phap théng ké.

Str dung thuat todn Sau, ching ta c6 thé tao ra khéng gian cdu hinh va tinh tong théng
ké. Tir do, cac dai luong théng ké Vat 1y déu dugc tinh toan dé dang. Bé dic trung cho
cac pha khac nhau, ching tdi dua ra hai tham s trat tu dic trung cho cac trang thai:
Thir nhat 12 mat do siéu chay p, (tham sé dic trung cho sy bat dinh str, hay pha long),

n6 bangsb vong cudn caa cac duong trong khdng — thoi gian a0, duoc cho béi cong
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<M 2> L* (4.39)
Bd

O day, <...>ky hiéu cta trung binh hda, M 1a sé vong cudn, L 14 kich thuéc cua hé, d
la s6 chiéu khdng gian con B 1a nghich dao nhiét do, dong vai tro 1a thoi gian ao trong
khéng gian cau hinh

Ps =

Thi hai 12 hé s6 cau tric tinh tai véc to song Q(tham sb dic trung cho sy dinh xi, hay
pha ran) nhu sau:

2

1

N
I
i=1

O day, N = LxL 1a sd nGt mang, ni 12 sé boson trén nat mang thé i. Trong bai
toan Boson I8i ran thi s6 boson trén mot nit mang téi da 1a 1. Pac trung ran cua hé s&
thé hién boi gia tri khac khong cua S(Q) tai cac vecto mang dao Q dic trung trong gidi
han nhiét dong luc hoc. Vi du: Q=(=n,n) la vecto mang dao dac trung cho trang théi tinh
thé ran cd cau truc 6 ban co.

Str dung hai tham sé trén, ching t6i s& mo ta dugc cac pha khac nhau. Trong
pha siéu long thi mat do siéu chay p, khac khdng con hé sb cau trac tinh bang khong.
Nguoc lai, trong pha ran hoac pha tinh thé thi mat do siéu chay p, bang khong con hé
s6 cau trac tinh khac khong. Néu ca hai tham sé trén khac khdng va ching ta loai bo
dugc kha nang dong ton tai cia cac pha, noi cach khéc 1a khong cé nhay bac trong su
phu thudc cua sb hat vao thé hoa, ta s& c6 pha siéu rin. Can noi thém rang, su phu
thudc caa sé hat vao thé hoa s& cho ching ta biét duge d6 nén cua hé. Truong hop hai
pha tach biét clng ton tai thi do nén khong xac dinh nén cé su nhay bac cua d6 thi sd
hat phu thudc thé hoa va do nén 1a vé han. Nguoc lai, trong pha ran, do nén Ia bang
khong, s6 hat s& khong thay d6i khi ting thé hda trong mot khoang xac dinh. Tai cac
pha siéu 16ng va pha siéu ran, sy phu thugc cua sé hat vao thé hoa 13 lién tuc va do nén
c6 gia tri xac dinh. Ching t6i khong quan tdm dén gié tri dinh luong cia d6 nén ma chi
quan tdm dén gia tri dinh tinh cua do nén, co lién quan dén su on dinh pha. Trong
chuong tiép theo, ching tdi s& sir dung hai tham sé trat ty & trén dé nghién ctu cac dic
trung pha cua hé.
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CHUONG 5: KET QUA THAO LUAN

5.1. Gian do pha khi khéng c¢6 trwong ngoai tinh dén twong tac 1an can gan
nhat V1

Do chung t6i quan tim dén cc hiéu tng lwong tir nén nhiét do s dung trong
mod phong dugc dua xudng rat thip, twong tng véi trang thai co ban caa hé, du dé loai
bo anh huong cua cac hiéu tng cua nhiét do c6 bac twong ung vai keT. NOi cach khéc,
ching t6i mudn loai b anh huong cua nhiét do dé thay rd vai trd cia tuong tic trong
viéc hinh thanh cac pha. O gidi han nay, né cho thay rd cac hiéu tng luong tir thé hién
& cac tuong tac dan dén viéc hinh thanh pha nhu thé ndo. V& mat ky thuat, trong qué
trinh mé phong, nghich dao caa nhiét 6 (vai tro nhu thoi gian ao trong hinh thac luan
tich phan duong cua Feynman) duoc thiét 1ap & mac p = 1/T= L (chiéu cia mang).
Bang ky thuat nay, ching t6i c6 thé khdng ché hé trong trang thai co ban. Ngoai ra, dé
dam bao loai bé duoc cac hiéu ung gay ra do kich thudc hitu han, vi du nhu do kich
thudc mang nhé qua nhu Lx L = 4 x 4, ching tdi 6 thé ting kich thudc mé phong 1én
dén kich thuéc L x L = 24x24 = 576 6 mang. Cac kich thuéc mé phong sir dung trong
phan thao luan thuong 1a L x L = 12 x 12 = 144 6 mang. Ngoai ra, nhu ching toi da
trinh bay trong chuong 3, chiing t6i chon J = 1 lam don vi dé tinh nang luong. Do do,
néu nhu khong can phai so sanh ti so twong d6i thi cac gia tri cua sd hang nhay va
tuong tac thi ching t6i sé tinh méc dinh theo thang don vi cta J.

Pé kiém tra tinh dung din cua phwong phap Monte Carlo lwong tir va thuat toan
Sau, chiang toi da vé& lai gian d6 pha khi khong c6 trudng ngoai va chi tinh dén tuong
tac 1an can gan nhat nhu biéu dién trén hinh 5.1. Thuat toan Sau cho phép ching tdi mo
phong ¢ trang thai nhiét d6 khac khong nhung chiing t6i da thu dugc pha ¢ trang co
ban bang cach md phong hé ¢ nhiét d6 du thap nhu thao luan o trén.
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Hinh 5.1: Gian do pha cua md Bose-Hubbard.

Quan sat gian do pha hinh 5.1 ta thiy c6 hai trang thai trén gian do duoc biéu
thi khac nhau va phan cach bai duong bién. Trang thai thir nhat la trang thai dién moi
Mott — MI (dang thu hinh la chat ran), dic trung boi tham s trat tu la hé s6 cau trac
tinh S(z,m) # 0 con mat do siéu chay bang 0. Trang thai thar hai la trang thai siéu chay
(SF) duoc dic trung boi mat do siéu chay khac khéng con hé sé cau trac tinh S(x,x) =
0. Bién ngin cach giira hai trang thai nay la dwong biéu didn boi cac chAm mau do. Khi
ting s6 hang nhay (dic trung cho dong niang) J hodc giam Vi thi trang thai ran dan
chuyén sang trang thai siéu chay va nguoc lai. Vi duy, tai mat @6 hat p=0.5 twong tng
véi thé hoa u/V,=2 thi gia tri J/V,=0.5 danh dau su chuyén trang thai tir M1 sang trang
thai SF. Nhu ching t6i da trinh bay ¢ phan mé hinh, do cé su dbi xing giita 16 tréng va
hat trong Hamilton (4.38) nén cac két qua cua hé cho mat do tir 0.0 dén 0.5 vé gidng
nhu tir 0.5 dén 1. Céc két qua nay phl hop véi két qua tinh toan cua Batrouni [15, 16]
cho thay phuong phéap chiing toi sir dung 1a déng tin cay.
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5.2, Gidn db pha khi khéng cé trwong ngoai: tinh dén twong tic lan can gan
nhat thw hai.

Ching t6i can nhan manh rang, véi tuong tac 1an can gan nhat, chdng toi khdng
mb phong dugc pha siéu ran. No6i cach khac, hai tham sé trat tw 1a mat do siéu chay va
hé s6 cau truc tinh khong bao gid khac nhau dong thoi. Do d6, mot cach ty nhién 1a
ching tdi can cac yéu td khac dé ting cuong su dinh xt& cho hé. Mot trong céc ¥ tuong
dugc dua ra 1a cho thém twong tac tam xa hon. Chiing ta c6 thé dit cau hoi 1a twong tac
tam xa dén thé nao 1a phi hop hay chi 1a cho thém tuong tac tim xa dé lam phic tap
bai toan. CAu tra 1oi 1a: ching ta cho thém twong tac tam xa dén khi pha siéu ran xuat
hién. Thuc té 13, cac tinh toan str dung phuwong phap song spin di cho cac két qua dinh
tinh nhu sau: thém tuwong tac 1an can gan nhat thi hai c6 thé on dinh pha siéu ran. Két
qua nay ciing da thu dugc boi mot vai nhdm tac gia su dung phuong phap Monte Carlo
luong tir khai trién nhiu loan ham tong thong ké hozc bién phan.

| =

10

Hinh 5.2: Mdt do hat p phu thugc vao thé héa u IV, dwoc tinh toan trong trong mang
LxL=6x6 va nhiét dp nghich dao B = 16. Hai dwong tron danh ddu trén hinh thé hién pha rdn.
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Trong trudng hop V2 rat nhé so véi Vi, vi du trong trudng hopVi= 4 va Vo= 0.5
nhu két qua md phong & hinh 5.2 mat do hat tang tir 0 dén 0.5 va khéng dbi tai gié tri
0.5 khi ting thé hda, tao ra mot cao nguyén tai mat do nay. Cao nguyén nay la du hiéu
cua pha ran vi do nén cua pha dic trung bang d6 thay d6i cua mat do theo thé hda bang
khong.

Sy phu thudc cuia mat do hat vao thé hda c6 mot thay doi dac biét khi v, =V, , vi
dutai cac tham sé V, =4 va V, =4: ¢6 hai cao nguyén hinh thanh tai cac mat d6 khac
gia tri 0.5 tai 1/4va 3/4 d6i xiing nhau dugc khoanh tron trén hinh 5.2. Tai mat do
p=1/2 pha dai rin S(z,0) hoic S(0,7) dugc quan sat thdy nhung tai mat do 1/4,
pha nay khéng c6 dau hiéu ton tai.

Trong dai giita hai giéi han mat do trén (mat do hat thay d6i déu tir 0 dén 0.5)
Chung t6i quan sat ca hai yéu t6 cau tric (bién mat) va mat do siéu chay (6n dinh) va
két luan hé & trang thai siéu chay. Néu c6 mot pha ran dbi xtng tai mat do1/4 va 1/2,
ta hoan toan co thé suy nghi vé mot birc tranh pha siéu ran nhu sau: pha siéu ran duoc
tao ra bang cach pha thém cac hat (15 tréng) vao hé. Do cac hat nay s& khdng tham gia
vao viéc hinh thanh trat ty ran (do da c6 san), chiing ta c6 quyén hy vong diéu nay s&
lam cho pha ran chuyén thanh pha siéu ran. Chdng ta can chi y tranh nham lan pha
siéu ran (duong cong phu thugc mat do va thé hoa tron tru) voi sy déng ton tai caa pha
ran va pha siéu dan (thé hién qua su nhay bac ciia mat do tai mot gié tri cua thé hoa).

Mic du khong cé pha siéu rian duoc hinh thanh khi pha cac hat vao pha rin 6
ban co tai mat d61/2 nhung co su tach pha ¢ day. Vi vay c6 thé thay ring pha siéu ran
khong 6n dinh tai mat ¢6 xung quanh 1/2. Nhu ching t6i di trinh bay & trén vé su xuét
hién mot pha ran hinh sao tai mat d61/4 thé hién bang viéc xuét hién cao nguyén tai
mat d6 nay. Mot cau hoi dat ra 12 co thé xuat hién pha nao gitra hai pha ran trong giai
doan tach pha (mét pha ran tai mat do1/4 va mot pha rin tai mat do 1/2).

Truéc tién, ta tim pha rian hinh sao tai mat d61/4 chuyén thanh pha siéu ran va

trang thai rdn S(,0) tai mat do 1/2 bang cach pha vao hé cac hat.
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Hinh 5.3: Mdt dg siéu ran ¢ phdn trén ciia dé thi va chi so cdu triic tinh theo mdt dé
hat o phia dwoi cua do thi. M6 phong duwoc thuc hién trong cdc mang co kich thudc khdac nhau
LXxL=6x6, LxL=12x12,LxL=24x24.

Trong hinh 5.3 thé hién mat siéu chay ¢ phan trén va chi sb cau trlc tinh & phan
dudi tai mat do61/2. Tai Vi=4 va V=4
Mat do siéu chay tang tur O tai mat do hat p =0 va dat cuc dai 0.14 tai p~0.2. Sau do
giam va bién mét tai p ~0.25. Khi ¢ trén mat do1/2 mat do siéu chay lai ting va dat
gia tri cuc dai lan hai 0.16 tai p ~0.292 va giam t6i O tai p=1/2. Tuong ¢tng Véi chi
s6 cau tric S(7,0)ciing tang va dat cuc dai tai mat d6 1/4. Dé loai bo cac hiéu tng

gay ra do hinh dang, ching tdi thuc hién ¢ cac md phong tai kich thuéc 16n hon nham
khiang dinh sy ton tai cua ca hai tham sb trat tu siéu chay va hé sé cu trac tinh nhu
hinh vé 5.4
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Hinh 5.4:Mdt dé siéu chay va chi $6 cdu tric theo nghich dao kich thudc mang tai mat
do hat p =0.292 twong vmg véi thé héa 1 =6.Thé V, =4va V, = 4. Puong nét dirt thé hién

ngoai suy den vo han cua mang.

Tir hinh 5.4 ta ¢6 thé chi ra rang ca hai tham sé noi trén déu khac khdng trong
gidi han nhiét dong lee (kich thudc hé dugc ngoai suy ra vo han). Diéu d6 cho thay hai
tham sé trat ty nay thuc sy khac khong va dong ton tai.

Tiép d6, ching t6i mudn quan st qua trinh chuyén tir pharan hinh sao tai mat do
1/4 thanh pha rian 6 ban co tai mat do6 1/2 bang cach pha céac hat vao hé (st dung thé
hoa dé diéu khién sb hat) nhu hinh 5.5
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Hinh 5.5 : Mdt dé siéu chdy ¢ phan trén ciia dé thi va chi sé cdu tric ¢ phan dwéi cia
do thi tai nhiét @ nghich dao 8 =16 VA kich thuéc LXL=24x24 (V1 =8 V2 = 4.1 )tai cdc mdt
do khac nhau

Tuong tu nhu két qua tim thiy v6i bd tham sé Vi = 4, V2 = 4, ta ¢ thé thay
trong hinh 5.6 pha siéu ran 1a bén va khong co6 su déng ton tai pha do su phu thudc rat

tron chu chtr khong c6 nhay bac ¢ gan cac cao nguyén mat do.

Nhu vay, ching toi cling da kiém nghiém lai dugc su xuét hién cua pha siéu ran
khi tinh dén tuong tac lan can gﬁn nhét the hai. Sy xuét hién cua pha siéu ran dugc thé
hién bang gia tri hitu han cua hai tham sd trat tu 13 mat d6 siéu chay va hé sb cdu tric
tinh trong gi6i han nhiét dong luc hoc. Cac két qua nay cho thay phuong phap chung

t6i ¢6 thé mo ta dugc pha siéu ran bang hai tham sd trat ty noi trén.
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Hinh 5.6: Mdt dé hat p theo thé hoa p IV, tai nhiét do nghich dao =16 va kich
thieée LXL=24x24 (V1 = 8 V» = 4.1).

Muc tiéu quan trong nhat cua luan van 12 tra 1oi cu hoi: 6 ton tei pha siéu ran
trong mang vudng ma khdng can sw ¢6 mat cia twong tac lan can gan nhdt thir hai? Y
tuong cua ching tdi 14 stir dung truong ngoai dé ting cudng yéu té dinh x& 1am phong
phl thém sy xuat hién cua cac pha ma khong can tuong tac Va. Ching tdi hy vong voi
su Xuat hién cua truong ngoai clng véi tuong tac 1an can gan nhat Vi, chdng toi s& 6n

dinh duoc pha siéu ran ma khong can téi cac tuong tac tim xa hon

Vé mat thyc nghiém, ngudi ta co thé hién thuc hoa trén mang quang. Bang céch
dua thém cip tia laser co cudng do nho hon ta ¢ thé chong chap 1én mot mang quang
c6 san. Viéc thay d6i cac hat cd thé dugc thuc hién bang cach bom cac hat doan nhiét
vao hé. Nhu vay, trang thai siéu rian ton tai ca trén giira cAc n(t mang va ca céc chd
tréng g vai tinh thé tai ding vi tri dat truong ngoai, phi hop véi trudng hop cé thé
ning ngoai tac dung vao hé. That tha vi 13, mot vai tac gia dwa ra y teéng vé trang thai
siéu ran nhu sau: khi hé da xac dinh trang thai ran, cac hat cé thé chui ngam lugng tir

va trao doi vi tri v&i nhau. N6i cach khac 1a cac hat s& trao d6i dé di vao trang thai siéu
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chay khi dang & trong trang théi rin, d6 chinh 1a birc tranh trang thai siéu ran ¢ cac mat
d6 twong g véi trudng ngoai. Lay cam hing tir y tuéng ndy chung t6i cling nghién
ctru pha siéu rin chinh xéac véi tinh thé duoc lap diy ¢ cac mat do twong ung Voi
truong ngoai. Chang tdi ciing sir dung hai tham sé trat ty 1a mat do siéu chay va hé sb
c4u triic tinh. Pang tiéc 12, mat d6 siéu chay ludn ludn bj triét tiéu vi mat do tién toi gia
tri trong ung va khong twong @ng véi trudng ngoai. Nghia 13, ching t6i khéng tim thay
birc tranh pha siéu ran va ching minh rang v twong nay khong dung. Thuc té, thé ning
bén ngoai khdng lam phat sinh co ché vat Iy méi, véi sy lién hé tir nhitng gi da duogc
quan sat trong truong hop khong cé bat ky thé niang bén ngoai nao. Mic du, cac pha
siéu ran khong xuat hién & sy sap xép d6i xang nhu trong sap xép bat ddi xing, né co
thé xuat hién & 1an can sap xép bat ddi xiing. Ly do nhu sau: su dinh vi rat manh dé pha
hay cac lién két yéu ¢ pha tinh thé. Tuy nhién tir pha tinh thé su sdp xép pha siéu chay
s& duogc tang cuong khi c4c trat tu ran yéu hon. Do d6 ca hai trat tu cd thé ton tai cling

nhau.

Pé hiéu rd sy dién bién cua cia nhiing pha trén ching ta bat dau bang thao luan

su ton tai cua cac pha hinh thanh khi ¢ trudng ngoai.

5.3. Gian d6 pha khi cé truwdng ngoai

Nhu d4 thao luan trong Chuong 3, thé hoa p cd vai trd khdng ché s6 hat cua hé.
Véi cac gid tri p khac nhau, hé sé& ¢ sé hat twong tng. Pé chirng minh diéu nay, ching
t61 da thay d6i thé hda trong md phong va quan sét su thay doi sé hat nhu trén hinh v&

Vi cac gia tri khac nhau cua truong ngoai .
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Hinh 5.7: Su phu thugc ciia mdt dé hat vao thé hda khi cé truong ngodi véi diéu kién Vi = 0.5.
Hé cd trang thai siéu chay khi khéng cé truong ngodi, dic trung béi cac cham tron, Hé xuat hién trang
thai rdn khi cé trong ngodi tai mdr dé 1/3 ddc trung béi hinh hoa thi ¢ phan di ngang ciia mdt dé
V& ki thuat, dé tinh duoc cac diém bién giira hai trang thai rin va trang thai siéu
chay thi ta stir dung hai yéu t6 d6 la cau trac tinh va cau trac siéu chay nhu da trinh bay
& chuong 3. Khi cau tric tinh S(z,m)# 0 thi hé ¢ trang thai ran con khi ciu trac
S(n,m)=0 tinh thi hé lai ¢ trang thai siéu chay.

Nhu d3 trinh bay & trén, c6 nhiéu cach dé md ta pha siéu ran dua trén md hinh
Bose- hubbard bang cach thém cac tuong tac tim xa: twong tac véi hat 1an can gan nhat
hodc xa hon nita. Tuy nhién khi thém cac twong tac tam xa thi anh huong cua yéu t6
hinh hoc lai déng vai trd chu yéu. Khi thém vao thém vao hé twong tac tm xa 1an can
gan nhat thi c6 xuat hién pha siéu ran trong mang tam giac nhung khong c6 xuat hién
trong mang vuéng [15, 16].
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Hinh 5.8: Méi lién hé giita mdt d va thé héa khi cé trwong ngodi va thé thé ning
gifta hai hat lén cdn gan nhat Vi= 6.

Thé ning Vi= 6 du dé ca hai pha d6i xang va pha bat déi xing ton tai trong mo
hinh ¢c6 sy tac dung cua thé ning ngoai.
Tai V1=6 khi khong c6 thé ngoai hé hé s& hoan toan & trang thai tinh thé (6 ban co).

Néu thé nang ngoai du nho & = 0.5 c6 su nhay pha tai p() 1a pha bat d6i xing p
= 1/2. Dau hién tach pha giita pha 6 ban cd va pha siéu chay giéng nhu co ché khong
c6 thé nang ngoai. C6 hai pha tinh thé xuat hién tai p = pc =1/3véi thé ning ngoai, véi
p =2/3khdng ton tai vai tat ca trang thai khong cd thé ngoai. Pha nay gay ra boi vi thé

ngoai dugc xuat hién trong pha d6i xtmg p =pc= 1/3.
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Hinh 5.9: Gidan do pha cua cac trang thai co ban o cac mat do khac nhau: (a) tai mat
do p = 1/3, cic pha quan sat dwoc la pha siéu chay (SF) va pha ran twong ing véi
truong ngoai (CC), (b) p = 112, cac pha quan sat dwoc la pha siéu chay (SF) va pha
rdn khong twong xieng véi truong ngoai (IC); (c) p =2/3, cic pha quan sat dwoc la

pha siéu chay (SF) va pha rén twong xieng véi trieong ngoai (CC)

Hinh 5.9 Ia trang thai co ban duoc md phong trong mat phang (V1 , €) véi kich
thudc mang du 16n L = 12, 24 dé loai anh huéng cua kich thuéc, ching toi tinh toan
méi lién hé giira mat do siéu rin va mat do pha tinh thé. p =pc= 1/3( hinh 5.9a) va
p = 1/2 (hinh 5.9¢) pi=1/2(hinh 5.9b). Trong gian d6 pha tai hai diém hai tinh thé
d6i xang, hé 1a siéu chay tai thé ning ngoai nho & < & . Tai diém &(V1) cuc tiéu thé
ning ngoai cho pha tinh thé xuat hién, nhu mot ham cua luc day giira cac hat l1an can
gan nhat V1. That th( vi, pha d6i xing ec(V1) 1a giam tuyén tinh véi V1 nhung no
khong xay ra twong ty Vi hai tinh thé d6i xing. So sanh tinh thé d6i xang tai p = 1/3,
thé ning bén ngoai manh hon 13 can thiét dé én dinh tinh thé ddi xtng tai p = 2/3. Tai
duong p(p) trong (hinh 5.7) véi dinh rong hon p = pc = 1/3va nho hon tai p = 2/3 phu
hop Vvai trang thai nay. Trong mot vi tri sau do, su hd tro tir thé ning bén ngoai dén hat
nhitng hat boson tai nhitng vi tri dinh x& thi manh hon cac hat boson khac, do do

nhiing hat boson d6 trd nén linh dong hon va c6 thé chay khong ma sat. Nhu ta thay
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két qua, pha siéu chay cé thé xuat hién ca khi luc twong tac rat lén V1>>9, trong khi

pha siéu chay hoan toan bién mat khi V1=9.

Trong hinh 5.9b, chung tbi da chi ra trang thai khac cua tinh thé bat déi xtng: su
cd mat cua cua lee trong tic cia hat 1an can gan nhat 1a nguyén nhan gay ra su hinh
thanh cua pha tinh thé bat d6i xang tai pi = 2/3 khi khong c6 thé ning ngoai. Tuy
nhién trong hinh 5.9b thé ning ngoai nén tinh thé tai mat dé pi mot gia tri 16n hon Vi
can thiét dé 6n dinh tinh thé bat ddi xung tai pi=1/ 2trong truong hop ¢ thé nang ngoai
ngoai xuat hién. Piéu nay la boi sy khong phi hop cua hai pha tinh d6i nghich. Mot do

I6n thich hop cua gid tri € 1a nguyén nhan cua pha bat doi xung bién mat toan bo.

Kha ning c6 duoc pha siéu ran tai chinh xac su ton tai cung lac pha di xung va
bat d6i xtmg da dugc nghién ciru . Tuy nhién chiing t6i da chua tim dwoc dau hiéu nao
cua tuong ty pha siéu ran. Buc tranh vat 1y roi khoi nhitng su sap xép nay, budc tiép

theo trong cac nghién curu tuong lai.
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Hinh 5.10: Mdt dg siéu chay va chi sé cdu triic tinh theo mdt dé hat khi c6 trieong ngodi
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Hinh 5.10 chi ra ham giita mat do siéu chay ps va chi s ciu trac tinh S(Q) =
(4n/3 , - 21/3)) nhu 12 ham cua mat do hat. Trong thuc nghiém mang quang , ta c6 thé
thém céc hat, nhu vay ta di thay d6i mat do hat. Chon lua céc chi s6 nhu Vi=6 va e=15
tuong (g trong mot hé trong d6 chi pha tinh thé dwgc hinh thanh tir pha d6i xang , tai
mot mat do pc=1/3va p=2/3, trong khi tinh thé bt d6i xang khong ton tai tai trat tu
bat dbi xtmg pi=1/2béi thé ning bén ngoai.

Ca hai ps va S(Q) thi xac dinh tai moi diém ngoai trir pc noi ma pha siéu chay
bién mat. Quy luat ndy nim ngodi kha ning c6 pha siéu rin tai sy sip xép tinh thé.
Hon nita thuc té p(p) lién tuc tai moi diém ( hinh 5.8), cho phép ching t6i loai trir kha
nang tach pha giita siéu chay va tinh thé nhu chung toi da quan sat duoc tai 1an can pha
tinh thé 6 ban co trong truong hop khong c6 thé nang ngoai. Do d6 dua trén dinh nghia
chat chg, ta cd thé két luan rang hé siéu ran tai moi diém, ngoai trir tai mat do déi xing
pc. Chinh xac tai p= pe pha siéu chay bién mat, 1a mot két qua c6 y nghia 16n. That vay,
siéu ran trong md hinh mang tam giac 1a mot tinh thé bat doi xang dugc pha xen ké céc
hat, vi du mat do siéu chay cta mét tinh thé thuan luén luén 1a khong. Tuy nhién mot
cach ty nhién mat do tinh thé da duoc 6n dinh bai thé niang ngoai phai wu tién céc tinh
chat khac hon mét tinh chat bat d6i xiang, diéu ma chi quan sat dugc trong truong hop
khong c6 thé ning ngoai. Tuy nhién chung toi tim kiém mat do siéu chay ludn ludn
bién mat tai pc ngay khi chling ta tiép can gigi han nhiét dong. Chung t6i ciing 1ap lai
cac phén tich twong ty cho cac lya chon khéc vé cac chi so, bao gom nhitng chi sé d6
cho céc hai truong hop ddi xiing va bat ddi xtimg, nhung su xuat hién caa mot pha bat
d6i xing tai mat d6 cao hon khong bién doi vat Iy cua hé théng trong lan can cua pe vi
du, mot siéu ran pha ton tai trén ca hai nit mang va chd trong, nhung khong ton tai
trong ca hai sap xép d6i xing p= pc=1/3va pc=2/3

Trang thai vat Iy cia hé gan pha tinh thé bat d6i xung 1a twong tu trong truong
hop khdng c6 thé ning ngoai. Cu thé mat do siéu chay lai bién mat tai p . O day ciing
vay, c¢d thé chap nhan ring sy yéu cua tinh thé bat d6i xtiing gay ra boi thé ngoai co thé
tang dén mot gia tri “tinh thé mém”, c6 thé siéu chay. Tuy nhién diéu da quan sat duoc
la ctr khi pha tinh thé bat d6i xiing ton tai, mat do siéu chay tai pi bién mat.

Tuong ty md hinh mang tam giac, ¢ day ludn ludn c6 mot chuyén pha bac nhat
trong céc chd tréng ngay sau khi tinh thé bat dbi ximg duoc hinh thanh. Mat khac trong
c4c vj tri gitra cac ndt mang, phu thudc vao gié tri cia V1 ma cd thé cd chuyén pha bac
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nhét thanh siéu chay hoic chuyén pha bac hai thanh siéu rin. Chuyén pha bac hai tur
tinh thé ddi xung tai pc thanh mot pha siéu ran tap va sau d6 mat do dwoc ting 1én,
thanh pha siéu chay theo d6 chuyén pha bac nhat tir siéu chay thanh tinh thé bat dbi
xung tai pi. Su chuyén pha tir siéu ran thanh siéu chay dugc bat dau bai su thay doi do
déc trén duong p(p).

Day la két qua cua thé ning thuc nghiém thich hop, nhu cac nghién ctu cua hai
mang quang dit chdng Ién nhau, vi du mang quang véi cuong d6 manh va mot mang
c6 cuong d6 yéu hon. Véi mang nay yéu cau cd thé co trang thai siéu ran gan mat do
d6i xtng da duoc tao ra, c6 thé xac dinh siéu chay la mot ham cia mang c6 cudng do
yéu hon. Tuy nhién, mot bdo cdo gan day trén su ngung tu cua loai hé hat phan cuc tu
phét sinh bén trong ban dan microcativities d3 md ra mot huéng nghién ciu mai c6 thé
tim dugc siéu ran ton tai & nhiét d6 phong.
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KET LUAN

Chung t6i da ap dung thanh céng phuong phap Monte Carlo luwong tur sir dung
thuat toan Sau dé tinh toan cho mé hinh Bose Hubbard mé rong vai hé boson 18i rin
trong mang vudng cé tinh dén twong tac lan cin gan nhit trong diéu kién c6 mat tur
trrdng ngoai.

Ngoai ra, chiing t6i da tim duoc duoc gian dd cua trang thai co ban nho cac mo
phong & nhiét d6 rat thap va véi cac cudng do trudng ngoai khéac nhau. Tinh toan chi ra
rang, khi truong ngodi vuot quéa gia tri ngudng, hé s& hinh thanh cac pha ran tai cac
mat do p=1/3 va p = 2/3. Pang chu y 1a cac pha rin nay khdng xuét hién khi khong c6
truong ngodi. Tai mat do p = 1/2, twong tac 1an can gan nhat van c6 anh huong khi
truong ngoai yéu, pha ran dang 6 ban c& van ton tai nhu khi khong co trudng ngoai.

Tha vi nhat 1 ching t6i di tim duoc pha siéu ran khi ting hodc giam mat do hat
xung quanh cac pha ran. Pay 1a mot két qua dang cha ¥ vi cac tac gia khac khdng tim
thiy pha siéu ran trong mo hinh khong c6 trudng ngoai. Chung t6i ciing chi ra rang,
pha siéu ran xuat hién dong thoi voi su c6 mat cua cac pha rin tai cac mat do khac
nhau. Ngay khi truong ngoai qua yéu, khong du dé on dinh pha rin thi pha siéu ran s&
bién mat. Két qua nay cho thay vai trd cia cac thing giang luong tir dén tir tuong tac 1a
vO cling quan trong. Cac thiang giang nay thé hién vai trd manh mé khi thing giang
nhiét dugc loai bé & nhiét do thap.

Cac két qua nghién ciu cua ching tdi c6 thé duoc kiém chang thuc nghiém
bang c4c hé nguyén tir siéu lanh biy trong mang quang, cac hé Helium hép thu trén
graphite hay c4c cip exciton ngung tu trong cac hoc vi mé.
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