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Objetivos

Objetivos

» Apresentar o modelo de Bose-Hubbard

» Apresentar um algoritmo de Monte Carlo Quantico: Worm.
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Modelo de BH
o

Consideracdes gerais
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Modelo de BH

A hamiltoniana de BH

Modelo de Bose-Hubbard

» Aproximacdo de tight-binding
» Aproximacio de 12 banda

» Hamiltoniana de Bose-Hubbard:
V) R X
H= —JZb,Tbj—FEZni(ni— 1)—,uZn;
) i i
sendo, f; o op. niimero, p o potencial quimico e
(i,j) indica primeiros vizinhos

J=— / d*r w*(r — dy) {—%vz + Vext(r)] w(r —d;)
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U= /d3r w*(r — di)w*(r — di)w(r — di)w(r — i)
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A transicdo de Mott
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Jaksch et al., PRL 81, 3108 (1998)
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A transicdo de fase SF-MI

Transicdo de fase quantica — T =0

Fase superfluida (SF): J > U

Fase isolante de Mott (MI): J < U
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A transicdo de Mott
[ o)

A fase superfluida e a isolante de Mott

1. Fase isolante de Mott (J=0)

- Regime localizado

- Gap de energia o ll_V[ ;
(W)= oc | | (57)"]0)
- Incompressivel: dn;j/d0p =0 paie} I
- p inteiro
2. Fase superfluida (U=0)
- Regime deslocalizado
M
- N&o apresenta gap de energia N
[Wsr)=0 o { > _bf | [0)
- Compressivel )

- p ndo-inteiro
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A transicdo de Mott
oce

A fase superfluida e a isolante de Mott

Diagrama de fases 2D
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Monte Carlo Quéntico

Monte Carlo Quantico

» MC classico: utiliza métodos estocasticos para resolver
sistemas

» MC de integral de caminho: mapeia um sistema quéantico
d-dimensional em um sistema cléassico (d+1)-dimensional
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Monte Carlo Quéntico

Monte Carlo de Integral de Caminho

Formalismo de tempo imaginério: t = —iT
Descricdo da interacdo: H = Hy + H;

Holar) = Eola) Hilo) =32, H%v)
(diagonal) (ndo-diagonal)
H)® = (ylHila)  HEe =0

Podemos escrever o operador de densidade p = e #"/Z no
formalismo do tempo imaginario naturalmente como um operador

de evolucdo temporal
e PH — g BHoT o= & dr' Hy(r')

sendo, Hy(7) = e"HoHye=Ho
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Monte Carlo Quéntico

Portanto, neste formalismo podemos escrevemos a funcio de
particdo como:

Z =Tr e_ﬁ(HO'i‘Hl) = Z(a ‘e_ﬁHO’Z;e_ foﬁ dTHl(T)|a>

0 B Tn T2
:Z a Z(—l)"/ / / dridm...dm, «
- o Jo 0

n=0

e_’BHOHl(Tn). .. H1(T2)H1(T1) (6%

la) = |{ni}) = |{m,m,...}) sdo as possiveis configuragcdes do
sistema
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Monte Carlo Quéntico
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m=0

com os elementos de matriz sendo
/ / _ _ _
Hil a(T) — eTEa/Hfé ag TEa _ <O/|H1‘Oé>e 7(Ea Ea,)'

A partir daqui podemos implementar técnicas de MC usuais.
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Monte Carlo Quéntico

Lembrando que:
Hl(T) = eTHO Hq e_THO

Escrevemos:

I&}
e—ﬁHo_/ dTle—(ﬁ—Tl)HoHle—(Tl—O)H0+
0

Z:=§:<{m}

{ni}

16] T
+/ / ’ dTldTge_(ﬁ_Tz)Ho Hq e_(Tz_Tl)HO Hle_(Tl_O)H0 + ...
0 0

{m}>

Z = soma de todas as trajetérias CF possiveis!
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Monte Carlo Quéntico
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A partir dai é s6 utilizar mecanismos de MC usuais e estimar
observaveis usando Z

{"i}>

g
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Monte Carlo Quéntico
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» Restricdo:
apenas CF!

: ' 1 : ! ‘ Atualizac3o:
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Notas de aula de N. Prokof'ev:

1 g p—

https://wiki.phys.ethz.ch/quantumsimulations/ media/lecture 101021.pdf (2010)
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Monte Carlo Quéntico
e0

Aplicacdo ao modelo de Bose-Hubbard

Aplicacdo: Integral de caminho no modelo de Bose-Hubbard

H= —JZb}Lbj—F%Zﬁi(ﬁi_ 1)—sz7i
(i) i i

O que nos leva a identificar:

Hy = — pi(Ai—1)—p i

Hi=—JY" blb;
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Monte Carlo Quéntico
o] )

Aplicacdo ao modelo de Bose-Hubbard

Observavel

ZBH ZZ W,

Em que W, é o peso estatistico de cada configura¢do v

O valor médio de particulas no sistema é:

Td In ZBH

(N) = an

Um algoritmo de MCQ no modelo de BH (18/ 31) IFUSP



Monte Carlo Quéntico

[ Je]

O algoritmo Worm

Espaco de configuraces ampliado: Z + G

Funcdo de Green

GUj,7) = (Tobivj(mo + )bl ()

» fracdo de superfluido
» gap da fase Mott
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Monte Carlo Quéntico

oe

O algoritmo Worm

Espaco de configuragdes de CF,

Y
Notas de aula de N. Prokof'ev (idem)
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Monte Carlo Quéntico
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Mecanismos de atualizacido

Mecanismos de atualizacdo
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Monte Carlo Quéntico

O®000000

Mecanismos de atualizacido

Movimento do Worm

Notas de aula de N. Prokof'ev (idem)
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Monte Carlo Quéntico
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Mecanismos de atualizacido

Movimento do Worm
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Monte Carlo Quéntico
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Mecanismos de atualizacido

Movimento do Worm
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Monte Carlo Quéntico
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Mecanismos de atualizacido

Movimento do Worm
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Mecanismos de atualizacido

Movimento do Worm

Monte Carlo Quéntico

[e]e]e]e]e] Jele)

algoritmo de MCQ no modelo de BH

Notas de aula de N. Prokof'ev (idem)
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Monte Carlo Quéntico

[e]e]e]e]e]e] Jo)

Mecanismos de atualizacido

calc. elem. de
matriz de transi¢io
dos bésons

escolhe
U, Jep

algoritmo de MCQ n

constréi rede
e gera C'F;

verme
presente?

calcula calcula
observaveis CF observaveis CF,

Estatistica
suficiente?

final
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Monte Carlo Quéntico

[e]e]e]e]ele]e] )

Mecanismos de atualizacido

Vantagens e desvantagens do Worm

Trabalha no ensemble grande canénico
AtualizagBes locais (mas n3o sofre de critical slowing down)
Acumula facilmente estatisticas para a fungdo de Green

Eficiente em criar configuracdes topologicamente diferentes

vV v v v Y

N3o simula a evolucdo temporal do sistema
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Diagrama de fases - Worm
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Diagrama de fases - Worm

Conclusdes e Perspectivas

» Apresentamos o modelo de BH e caracterizamos a transicdo de
SF-M,

» Apresentamos um algoritmo de PIMC, o algoritmo Worm;

» Comparamos o diagrama de fases da transicdo com um campo
médio;
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Diagrama de fases - Worm
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