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[bookmark: _Toc437853700]MỞ ĐẦU
Với mong muốn nghiên cứu về pha dị thường trong các hệ boson tương quan mạnh chúng tôi đã chọn đề tài của khóa luận này là : ”Nghiên cứu sự hình thành các pha dị thường của hệ boson kích thước nano bằng phương pháp Monte Carlo lượng tử.”.
Mục tiêu của khóa luận
1. Sử dụng phương pháp Monte Carlo lượng tử sử dụng thuật toán Sâu áp dụng vào mô hình Bose-Hubbard để nghiên cứu hệ Boson mạng tương quan mạnh ở nhiệt độ thấp và kích thước lớn khi có trường ngoài.. 
2. Thay đổi mật độ hạt và vẽ giản đồ pha tại các mật độ khác nhau để tìm ra pha rắn và pha lỏng đặc trưng của hệ nhằm kiểm nghiệm lại các kết quả đã biết trong trường hợp không có trường ngoài và nghiên cứu sự xuất hiện của các pha mới khi có mặt trường ngoài. 
3. Tìm kiếm pha siêu rắn bằng cách thay đổi cường độ của trường ngoài và tương tác của các lân cận gần nhất. Xác định điều kiện để có pha siêu rắn bằng cách sử dụng tham số trật tự đặc trưng cho pha siêu rắn và khả năng kiểm nghiệm thực nghiệm trên các hệ He4 và mạng quang... 
[bookmark: _Toc419035847]

[bookmark: _Toc437853701]CHƯƠNG I. TỔNG QUAN
	Năm 1937 tính chất  siêu chảy của He4 (một loại hạt boson) lần đầu tiên được biết đến nhờ phát hiện của nhà Vật lý người Nga Pyotr Kapitza.	
	Phải đến năm 2004, một cuộc bùng nổ trong nghiên cứu pha siêu rắn xảy ra ngay sau khi  E.Kim và W.Chan công bố đã thành công trong việc quan sát thực nghiệm thấy pha siêu rắn.
	Trong khóa luận này, chúng tôi sử dụng phương pháp tính toán Monte Carlo lượng tử để khảo sát ảnh hưởng của các tham số vật lý của hệ.
             Trong luận văn đã chứng minh được sự tồn tại của  pha siêu rắn khi tăng cường độ của trường ngoài đến một giá trị tới hạn trong mô hình tương tác gần nhất Bose-Hubbard. Đáng chú ý, pha siêu rắn này không xuất hiện trong mô Bose-Hubbard thông thường, tức là không có mặt trường ngoài. 



[bookmark: _Toc437853702]CHƯƠNG 2. CÁC PHA ĐẶC TRƯNG CỦA HỆ BOSON Ở NHIỆT ĐỘ THẤP
[bookmark: _Toc437853703]2.1. Các pha của He4 ở nhiệt độ thấp
He4 sẽ giữ ở pha siêu chảy ở nhiệt độ thấp, áp suất thấp.
[image: ]
[bookmark: _Toc437805404][bookmark: _Toc437809968]Hình 2.1: Giản đồ pha của He4ở nhiệt độ và áp suất thấp.
[bookmark: _Toc437853704]2.2. Các pha của nguyên tử siêu lạnh trong boson trong mạng quang
[bookmark: _Toc418548271][bookmark: _Toc418747321][bookmark: _Toc418747667][bookmark: _Toc418759345][bookmark: _Toc418759458][bookmark: _Toc418759723][bookmark: _Toc418851853][bookmark: _Toc418852670][bookmark: _Toc419035421][bookmark: _Toc419035849][bookmark: _Toc437853705]2.2.1. Mạng quang học
	Mạng quang là một mô hình mạng nhân tạo, được hình thành từ sự giao thoa các chùm tia laser đơn sắc cùng tần số chiếu ngược chiều nhau, tạo ra một mô hình không gian có cấu trúc giống như mạng tinh thể. .
[image: ]
[bookmark: _Toc437805405][bookmark: _Toc437809969]Hình 2.2. Mô hình của mạng quang(a) Mô hình mạng tinh thể thực (b)
Dạng hình học mạng quang học: 
[image: ]
[bookmark: _Toc437805406][bookmark: _Toc437809970]Hình 2.3:Các kiểu mạng quang cơ bản 1,2,3 chiều
[bookmark: _Toc437853706]2.2.2.Pha điện môi Mott
[image: ]
[bookmark: _Toc437805407][bookmark: _Toc437809971]Hình 2.4.Trạng thái  điện môi Mott
[bookmark: _Toc437853707]2.2.3.Pha siêu rắn
2.2.3.1. Tham số trật tự trong pha rắn


Để đặc trưng cho vị trí nút mạng trong tinh thể người ta sử dụng giá trị trung bình của hàm mật độ định xứ của các hạt  trong không gian 
[bookmark: _Toc437853708]2.2.3.2. Tham số trật tự trong pha siêu chảy


Trong đó  và  tương ứng là mật độ định xứ trung bình đặc trưng cho pha siêu chảy và pha lỏng thông thường. 
[bookmark: _Toc437853709]2.2.3.3. Tham số trật tự trong pha siêu rắn
Ý tưởng về một pha chứa đồng thời cả hai trật tự trái ngược nhau dẫn đến khái niệm về pha siêu rắn, ở đó có sự tồn tại đồng thời trật tự đường chéo DLRO và trật tự ngoài đường chéo ODLRO. 
[bookmark: _Toc437853710]
CHƯƠNG 3: MÔ HÌNH BOSE-HUBBARD
[bookmark: _Toc437853711]3.1. Mô hình bose-hubbard
	Mô hình Bose Hubbard là mô hình đơn giản nhất được sử dụng để biểu diễn tương tác của các hạt boson. Hamiltonian  được biểu diễn dưới dạng :  


[image: tải xuống.jpg]
[bookmark: _Toc437805408][bookmark: _Toc437809972]Hình 3.1 Giản đồ mô tả mô hình bose-hubbard.	
[bookmark: _Toc437853712]3.2.Đặc trưng Vật lý của mô hình Bose Hubbard

[image: ]
[bookmark: _Toc437805409][bookmark: _Toc437809973]Hình 3.2. Trạng thái siêu chảy (a) và Mott insulator (b) trong mô hình Bose Hubbard hai chiều
	[image: ]
[bookmark: _Toc437805410][bookmark: _Toc437809974]Hình 3.3. Trạng thái siêu chảy (a): nguyên tử tự do di chuyển trong mạng quang và trạng thái Mott insulator :nguyên tử định xứ trong trong mạng (b)
	
[image: ]
[bookmark: _Toc437809975][bookmark: _Toc437805411]Hình 3.4. Mô hình mạng và các tương tác trong mô hình Hardcore Boson 
	
[bookmark: _Toc437853713]CHƯƠNG 4 : PHƯƠNG PHÁP MONTE CARLO LƯỢNG TỬ
Phương pháp mô phỏng Monte Carlo MC là một công cụ số thường được sử dụngđể khảo sát các hệ có kích lớn, đặc biệt là các hệ lượng tử tương quan mạnh (ví dụ: thế năng tương tác có cùng bậc với động năng)  khi lý thuyết nhiễu loạn không thể mô tả được .
[bookmark: _Toc437853714]4.1 .Thuật toán Sâu (Worm)
WA  lần đầu tiên được giới thiệu cho mô hình thống kê lượng tử Prokof ’ev,SvistunovvàT upitsyn (1997). Sau đó được tổng quát thành mô hình cổ điển bởi Prokof ’ev and Svistunov (2001).  Ý tưởng của WA vô cùng đơn giản , tưởng tượng tất cả không gian cấu hình  đều được đại diện bởi tập hợp các đường khép kín. 
4.2. [bookmark: _Toc437853715]Hệ hai mức năng lượng
[image: ]
[bookmark: _Toc437805412][bookmark: _Toc437809976]Hình 4.1 : Sơ đồ năng lượng trong mô hình hệ hai mức năng lượng
[bookmark: _Toc437853716]4.3.Hệ đơn hạt.
[bookmark: _Toc437853717]4.4.Hệ nhiều hạt.
 (
(
4.35
)
)Xét hệ nhiều hạt thỏa mãn điều kiện boson lõi rắn, tính  đến tương tác giữa các cặp lân cận gần nhất và lân cận gần thứ hai, Hamiltonian của hệ có dạng:



xi là thời gian ảo, là số định xứ trong không gian
[bookmark: _Toc437853718]4.5.Áp Dụng phương pháp QMC
Chúng tôi quan tâm đến giới hạn hữu hạn của hạt hard-cord boson tương tác với nhau trên, không tồn tại hơn một hạt ở trên cùng một vị trí và bao gồm lực tương tác giữa các hạt lân cận gần nhất.
[image: ]
[bookmark: _Toc437809977][bookmark: _Toc437805414]Hình 4.3: Cấu trúc khi có trường ngoài trong mạng vuông 
[image: ]


[bookmark: _Toc437805415][bookmark: _Toc437809978]Hình 4.4 Giản đồ mô tả WA- LOWA
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(
4.
39
)
)


 (
(4.40)
)CHƯƠNG 5: KẾT QUẢ THẢO LUẬN
[bookmark: _Toc437853719]5.1. Giản đồ pha khi không có trường ngoài.
[image: ]
[bookmark: _Toc437805416][bookmark: _Toc437809979]Hình 5.1. Giản đồ pha của mô Bose-Hubbard.
Quan sát giản đồ pha hình 5.1 ta thấy nó có hai trạng thái trên giản đồ được biểu thị khác nhau và phân cách bởi đường biên. Trạng thái thứ nhất là trạng thái điện môi Mott – MI (dạng thù hình là chất rắn), đặc trưng bởi tham số trật tự là hệ số cấu trúc tĩnh S(π,π) ≠ 0 còn mật độ siêu chảy bằng 0. 
[bookmark: _Toc437853720]5.2. Giản đồ pha khi  có tương tác xa hơn lân cận gần nhất
Khi thêm vào hệ tương tác của hạt xa hơn lân cận gần nhất thì đã xuất hiện trong mạng pha siêu rắn trong mạng vuông[19].
[image: ]


[bookmark: _Toc437809980][bookmark: _Toc437805417]Hình 5.2:  Mật độ hạt phụ thuộc vào thế hóa 
[image: ]
[bookmark: _Toc437805418][bookmark: _Toc437809981]Hình 5.3: Mật độ siêu rắn  ở phần trên của đồ thị và chỉ số cấu trúc tĩnh theo mật độ hạt ở phía dưới của đồ thị.
[image: ]

[bookmark: _Toc437809982]Hình 5.4:Mật độ siêu chảy và chỉ số cấu trúc theo nghịch đảo kích thước mạng tại mật độ hạt .
[image: ]
[bookmark: _Toc437809983]Hình 5.5 : Mật độ siêu chảy ở phần trên của đồ thị và chỉ số cấu trúc ở phần dưới của đồ thị .
[image: ]


[bookmark: _Toc437809984]Hình 5.6 Mật độ hạt  theo thế hóa 
[bookmark: _Toc437853721]5.3. Giản đồ pha khi có trường ngoài
Với các giá trị μ khác nhau, hệ sẽ có số hạt tương ứng. Để chứng minh điều này, chúng tôi đã thay đổi thế hóa trong mô phỏng và quan sát sự thay đổi số hạt như trên hình vẽ với các giá trị khác nhau của trường ngoài ε.   
[image: ]
[bookmark: _Toc437809985]Hình 5.7.Sự phụ thuộc của mật độ hạt vào thế hóa khi có trường ngoài .
	
[image: ]
[bookmark: _Toc437809986]Hình 5.8: Mối liên hệ giữa mật độ và thế hóa  khi có trường ngoài và thể thế năng giữa hai hạt lân cận gần nhất  V1= 6.
[image: ]
[bookmark: _Toc437809987]Hình 5.9: Giản đồ pha tại trạng thái cơ bản
[image: ]
[bookmark: _Toc437809988]Hình 5.10: Mật độ siêu chảy và chỉ số cấu trúc tĩnh theo mật độ hạt khi có trường ngoài


[bookmark: _Toc437853722]KẾT LUẬN
Chúng tôi đã áp dụng thành công phương pháp Monte Carlo lượng tử sử dụng thuật toán Sâu để tính toán cho mô hình Bose Hubbard mở rộng với hệ boson lõi rắn trong mạng vuông có tính đến tương tác lân cận gần nhất trong điều kiện có mặt từ trường ngoài. 
Chúng tôi đã xây dựng được giản đồ của trạng thái cơ bản nhờ các mô phỏng ở nhiệt độ rất thấp và với các cường độ trường ngoài khác nhau. Tính toán chỉ ra rằng, khi trường ngoài vượt quá giá trị ngưỡng, hệ sẽ hình thành các pha rắn tại các mật độ ρ= 1/3 và ρ = 2/3. Đáng chú ý là các pha rắn này không xuất hiện khi không có trường ngoài. Tại mật độ ρ = 1/2, tương tác lân cận gần nhất vẫn có ảnh hưởng khi trường ngoài yếu, pha rắn dạng ô bàn cờ vẫn tồn tại như khi không có trường ngoài.
Thú vị nhất là chúng tôi đã tìm được pha siêu rắn khi tăng hoặc giảm mật độ hạt xung quanh các pha rắn. Đây là một kết quả đáng chú ý vì các tác giả khác không tìm thấy pha siêu rắn trong mô hình không có trường ngoài. Chúng tôi cũng chỉ ra rằng, pha siêu rắn xuất hiện đồng thời với sự có mặt của các pha rắn tại các mật độ khác nhau. Ngay khi trường ngoài quá yếu, không đủ để ổn định pha rắn thì pha siêu rắn sẽ biến mất. 
Các kết quả nghiên cứu của chúng tôi có thể được kiểm chứng thực nghiệm bằng các hệ nguyên tử siêu lạnh bẫy trong mạng quang, các hệ Helium hấp thụ trên graphite hay các cặp exciton ngưng tụ trong các hốc vi mô. 
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