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7. Les correlacions de backflow.

Les correlacions de backflow foren introduides en I’ estudi de I’ espectre d’ excitacié
de I"*He I’any 1956 per Feynman i Cohen [FC56], i van suposar una millora quantitativa
rellevant sobre el model de Feynman. En € liquid bosonic van proposar una senzilla
interpretacié del seu significat: quan un atom es mou en una direccio, per a mantenir la
densitat constant cal que hi hagi un petit flux d atoms en direccié contraria. Sorgeix aixi
una interaccié a tres cossos que provocara un moviment complicat dels atoms que
envoltaven al primer [Bo91].

En I"”®He les correlacions de backflow van ser introduides per Schmidt i
Pandharipande [SP79] I’ any 1979. Perd la senzilla explicacié valida per al’ “He no és, com
a minim, extensible de forma immediata a liquid fermionic. Com podem interpretar les
correlacions de backflow ? Vegem-ne una interpretacio valida per a sistemes fermionics en
interaccio.

Considerem la relacié entre les funcions d’ona corresponents a dos sistemes
descrits per la mateixa interaccio, pero subjectes a estadistiques bosonica i fermionica
respectivament. En particular, suposem que en el cas del sistema bosonic tenim una solucio
analitica molt propera a la funcié exacta, i ens proposem construir-ne una de qualitat
similar per a sistema fermionic. En aquesta analisi hi juga un paper central I'energia local

generada per les funcions d’ ona que busquem. Si com s ha dit, la solucié simétrica ‘PS( Ii)

per al sistema bosonic és molt bona, 1a corresponent energialocal:
V¥(R)

S_ _
BTG

+V(R) (7.1)

és molt propera a una constant. En particular aixo implica que la funcié simétrica ha de
tenir curvaturamolt important alaregio on el potencial ésdivergent.

Quan es passa a considerar la funcié d’'ona del sistema fermionic, cal aconseguir
que I’energialocal corresponent sigui practicament constant. D’ altra banda la funcié d' ona

total ‘PA(ﬁ) ha de ser antisimétrica. Es factible combinar ambdues caracteristiques amb
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I’gjut de la solucié exacta coneguda ‘PF(Ii) d'un sistema fermionic sense interacci6 (gas
de Fermi), es verifica una condici6 equivalent:
V2w, (R)
E. =-D———— = condant (7.2)
¥ (R)

La funcio ‘PF(ﬁ) té la minima curvatura compatible amb I’alternanca de signe

requerida pel fet de ser antisimétrica. Si considerem ara e potencial V(ﬁ) que conté un

hard core divergent, la curvatura de la funcié d ona s ha de modificar fins a valors molt

importants per a poder cancel-lar de nou aguestes divergéncies. Es clara doncs la necessitat
de dotar a la funcié d’'ona total (que sera antisimétrica) ‘PA(Q), d'una estructura de la
forma:

¥, (R) =¥ (R)-¥5(R) (7.3)
ja que d aquesta manera s asseguren les condicions d’ antisimetriai de cancel-laci6 de les
divergéncies del potencial. En efecte, I’ energialocal resultant es pot escriure com:

o O
TR TR TR TR
BTG RRT CI R AT

=E. +EJ(R)-2D W:F % (7.4)

on les divergencies del potencial han estat aproximadament cancel -lades per la contribucio

cinética (de curvatura) de W(R). En canvi la forma de W,(R) introdueix una

conseguencia no desitjada prop de la superficie noda en genera es verificara

. - = . . . . V¥
simultaniament V¥, (R) ~ constant i ¥;(R)=~0, i per tant el terme ——= presenta una
F

divergéncia.
Amb tot, aquest tipus de divergencia és més favorable que la que s obtindria sense

incloure ‘PS( Ii) a(7.3), jaque s ha canviat la divergéncia del potencia per la divergéncia
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V¥, V¥,
Y. ¥,

gue canvia de signe en travessar la superficie nodal, i per tant la seva

contribuci6 neta al’ energia es cancel -la en part. De totes maneres la seva presencia a (7.4)
indica que laforma (7.3) introduida s ha de modificar. Pot intuir-se quina és la modificacio
que cal fer a partir de I’evoluci6 dictada per la mateixa equacié de Schrodinger: definint

I'evoluci6 de W(R,t) apartir de |’ equacio i prenent W(R,t = 0) = ¥5(R)W,(R), s obté una
funcié millorada que podem escriure com exp(— Ht)‘P( Rt= O) . Aquesta acci6 origina una

modificacié de la funcié d’ ona que correspon a mantenir la forma (7.3), pero introduint un

desplacament al’ argument de la part antisimeétrica:

¥,(R) =¥, (R)'¥(R) (7.5)
V¥ (R)
¥o(R)

Aquesta modificacio és deguda a la preséncia simultania de la funcio ¥s(R)

=R+C

Au

amb , que correspon a desplacar laregié nodal.

originada pel potencial i de la superficie nodal imposada per |’ estadistica fermionica.

Tot aquest procés de modificacié de la superficie nodal pot ser interpretat
relacionant-lo amb € que succeeix en un calcul Monte Carlo amb relaxacié de nodes. En

ell els walkers pertanyents a la zona propera a la superficie nodal on la divergenciad’ E,
és negativa tendeixen a reproduir-se. Suposem, sense pérdua de generalitat, que en aquesta
zona lI’F(If() és positiva. A |’ altra banda de la superficie nodal, en canvi, on la divergéncia
d E, éspositiva, elswalkers tendeixen a desaparéixer, indicant que el valor negatiu inicial
de ‘PF(ﬁ) en aquesta zona també esta desapareixent. La desproporcié de walkers a una

banda i dtra de la superficie nodal original, juntament amb el procés de difusié

conseglient, portara a que els walkers representants de V' ( F?) de la zona positiva arribin a

envair i dominar la zona contraria propera, provocant efectivament el desplacament de la
superficie nodal.
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Una manera alternativa d obtenir el backflow a partir de |’ equacié de Schrodinger
és escrivint la funcié d ona complexa com a producte d’una fase per modul. L’ equacio
d' Schrodinger corresponent es separa també en una part per alafasei una altra pel modul.
Les equacions obtingudes permeten anar introduint, de forma iterativa, nous termes
correctius a la fase de partida. L’ interes resideix en I’ equacio de la fase, deixant a banda la
del modul, ja que partint d’ una ona plana s obté com a primer terme correctiu € backflow.
Si després es fa servir el backflow com a entrada, s obté tot un conjunt de nous termes. La
novetat d’ aquests termes és el que en fa atraient el seu estudi, als quals es dedica & seguient
capitol. A granstrets el desenvolupament €s com segueix.

Partint de lafunci6 d’ ona escrita com a producte d’ unafasei un modul:

¥(Rt)=e*Ma(Rt) (7.6)
i introduint-laal’ equacié de Schrodinger
—%z(—DVé +V(r) - E)¥(R t) (7.7)

s obtenen dues equacions acoblades, una corresponent al modul i I’atra a la fase, amb

2
D= Z— . L’ equaci6 corresponent al modul és:
m

oD 2 ~
-5 = D(V Q) @- D(V;cp)+(v(R)— E)<1> (7.8)
I lacorresponent alafase:
EYe) (V@)
o =D (ViQ)+ 2AV Q) (7.9)

Aquesta darrera es pot entendre com una via per a millorar la fase Q inclosa
inicialment alafuncioé d’ ona. Si a aguesta |’ anomenem €, una primera correccio es podria

escriure:

90,
ot

Q=Q,+7 (7.10)
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Aixi, s en aguesta equacio prenem Qg com la fase corresponent a una ona plana:

Q, = kF , lafase Q que en resulta és la coneguda expressié corresponent al backflow:

Q:QO+TD2E2u’(rki)ri:2|Z[rk +ﬂ,5277(rki)ﬁd) (7.12)

i#k rki izk

on s han reunit totes les constants en una de sola: A

En aguest capitol sestudia I'efecte que té e backflow sobre I'energia, i
s optimitzen els parametres per a trobar la millor funcié d’'ona, deixant les deduccions
detallades per als apendixs D i E. A I'apendix D s explica pas a pas el métode iteratiu
aplicat al’ equaci6 de Schrodinger [BC97]. L’ aportacio del backflow al’ energiacinéticave
deduidaal’ apéndix E.

D’acord amb la transformacié deduida per a la fase, la manera d'incorporar €l

backflow alafuncié d ona és substituint les coordenades {fi'a} de les ones planes per unes
noves coordenades modificades {i*} en la seguient forma:

exp{ikF; } - exp{ilzi(rj W (] )} (7.12)

k#j

n(rk,)=exp{—(%)2} (719

enlaqual A;, wg, ry SON parametres variacionals. La primera d'elles, 4, és la que té
uns efectes més importants en el calcul de I’energia, i per tant la que ha estat necessari
optimitzar amb més cura. En endavant sera a ella a la que es faci referéncia quan es parli
de la constant de backflow.

Notem que en I’ equacio (7.13) hem substituit 7 :% per una gaussiana. Larad és

gue la gaussiana no té la divergéncia no desitjada que apareix en la funcio (i) per a
r

r — 0, ésde curt abast i amig rang s assemblaa (%)
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L’ optimitzacio de les constants rg i £25 no ha donat diferencies respecte els valors
habitualment considerats. Els valors obtinguts han estat:
@, = 0540 r, =075 (7.14)
molt propers a's que poden trobar-se ales referencies [SLKC81] o [PC89]
Lanovetat ha estat en I’ optimitzaci6 de Ag. Habitualment seli assigna el valor 0.14,

pero s ha pogut comprovar que existeix un profund minim local situat a A, = 0.34.

A continuacio es tabula €l resultat obtingut amb els parametres optims. El sistema
conté 66 particules, € potencial HFD-B(HE) i correlacions de Restto, triplet i backflow. A
efectes de comparaci6 s hi inclouen les millors fites obtingudes ados i tres cossos.

Reatto Reatto i triplet Reatto i Reatto,triplet i
backflow backflow
E. (K) 13.33t+0.05 13.09+0.04 12.98+0.05
V(K) -14.55+0.04 -14.63+0.04 -14.64+0.04
E(K) -1.21+0.04 -1.54+0.02 -1.65+0.04 -2.03+0.01

Taula7.1
Millors resultats obtinguts amb correlacions de backflow i

detresi dos cossos.

L’ optimitzaci6 de la constant de backflow ha significat una millora de més o menys
una décima de Kelvin respecte al valor obtingut amb € parametre sense optimitzar.
D’ aquesta manera la inclusié del backflow a la descripcié Reatto provoca un descens en
I’energiade 044K , bastant més gran que no pas e produit per lainclusié de correlacions a
tres cossos: 033K. L’efecte dincloure ambddés mecanismes simultaniament és
aproximadament €l que S espera cas que ho hi hagi cancel -lacions entre ells. 082K .

A lataula 7.2 estornen a calcular aquests valors amb € potencial HFDHE2 per tal

de comparar-los amb treballs previs. Potser |a diferéncia més remarcable és que en aquests

66



Part 2 Capitol 7. Les correlacions de backflow

treballs la interaccio a tres cossos sembla haver estat sobrevalorada. Aixi, a la referencia
[SLKCB81] la millora aportada pel backflow és 0.07K inferior a |’ aportada pel triplet, i a
[MFS95] es troba una situaci6 paral-lela, en que € triplet milloraen 0.05K |’ aportacié del
backflow. En aquest estudi es comprova la situacié contraria: evitant els factors de tall en
el triplet i e backflow (ja que depenen de la mida de la caixa) i amb una correcta
optimitzacio de la constant de backflow, aguest milloraen 011K el descens en I’ energia
capac d' ocasionar lainclusié de correlacions a tres cossos.

Reatto i Mcmillan i Reatto, tripleti  McMillan, triplet
backflow backflow backflow i backflow
E (K) -1.53+0.04 - -1.91+0.01 -
(-1.62) (-2.00)
[SLKC8]] - -1.55+0.04 - -1.91+0.03
[MFS95] Optima a - -1.659+0.021 - -2.163+0.006
dos cossos
[Ar92] Optima a dos - -1.55 - -2.00
COSS0S
Taula7.2

Comparacié entre diferents resultats variacionals de
I”energia incloent correlacions a dos, tres cossos i €l
potencial HFDHE2. Entre paréntesi s'indica € resultat
sense lacorrecci6 de |’ energia de Fermi.

Finalment s'’hasimulat el mateix sistema de lareferéncia [SLKC81] en un intent de
reproduir-ne els resultats. S'han emprat per tant 54 particules, e potencia HFDHE2, les
funcions de triplet i backflow amb tal i els mateixos parametres, i no s ha inclos la

correccio al’ energiade Fermi. Els resultats es donen alataula 7.3.
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McMillan+B McMillan+T+B

E (K) -1.56+0.05 -1.83+0.06
E (K) [SLKC81] -1.55+0.04 -1.91+0.03
Taula7.3

Reproduccié dels resultats amb backflow de lareferéncia [ SLK C81]
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