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Fase de Berry

H(x; )Y (x;8) = E(E)Y(x;¢) £ —  parametres
Y(x;8) =Y (S) No degenerat V &

W(E)  determinat excepte una fase ¢ ' (gauge)

Definici6: Diferencia de fase entre | 'W(&;) > | (&) >

ity _ (VE)[P(E)
(W)W (&)

Ap ., =-ImLog(¥(&)|¥(&)) eR

A@ _ no té sentit fisic (€s funcio del gauge)
12




Fase de Berry

o fv(es))
Definicid: fase total y
" lvie)
V= Agpu +A¢23 +A¢34 +A¢41

"o T

y ==ImLog(W(&)| W (&)W (E) | P (E)N Y (&) W (EN) Y (ED| P (E))

v €s funcid del cami triat ... Pero independent de gauge (INVARIANT) ... ;observable?




Fase de Berry

iy _ (P[P +dE)

Diferencia de fase entre punts infinitament proxims: e

(P(O|W(E+dE))
~idp~Logll+(¥(&)|V¥(&)) dE)

do ~ i(W(5)|V V(&) dé = X(&)dé

X(E)eR  Connexié de Berry

Definicio: Fase y de Berry

V= §d§0 = §X(§) dé eRN Gauge independent




Analogia magnetica

geDciR3

D connex

} Teorema de Stokes: ¥ = §X(§)d§ = ij(f)dS

Y(5)=VeAX(S)

X (&) = potencial vector 4
Y (&) = camp magnetic B
y = flux magnetic @




Cas general

y=§X(©dé=| Y(do

connexio de Berry = X (&) =i <T(§) ‘ Véz\P(f)> e RN

curvatura = Ya,B (&)= %Xﬂ (&) _823)(“ (&)
Y (E) =i Oy | oy \ [ Oy | Oy \|_,. [ OV |0y
s 02y |0Cp | \0p |04 024 |85

La curvatura Y ¢€s gauge independent (similar a B) .... ;Observable?




Cas general (cont.)

mm) Siés possible triaryy € R ——> YO{,B (f) =0

¢ En dominis connexos

y=0
Y no trivial (e.g. Y = ) tnicament en dominis multiplement connexos.

m) SiV inevitablement complexa ——> Y, % (&) #0  (en general)

v

Podem trobar y # O fins 1 tot en dominis simplement connexos




Efecte Aharonov Bohm

R

2

\L_L_L, B HR) =L+ V(- R)
2m
Nl 1

Y(r—R)eR (gauge possible)

m) EnpresénciadecampB: P —> P — eA

H(R) = ﬁ[p —ed +V(r-R)

7(r—R) = exp{ihe | A(r')dr} w(r—R)
R

Si B=0 en la resta de 1’espai

{Si B+#0 en el solenoide (fora del sistema) > Domini R doblement connex D

Y no trivial




Efecte Aharonov-Bohm (cont.)

X(R)=i(P(r=R)|VRP(r~R))=...=i[W(r—R)Vg'¥(r - R)dr+ eAR)

2
vers | WO—R)VR¥(r—R)dr =1V [¥(r—R) dr =1V (1)=0

O

C _ _c -
y_§X(R)dR_h§A(R)dR o o,




Born-Oppenheimer. Interseccions coniques

H(x;6) =Ty (5)+ H,(x:6)

Yo =Ye(x;5) R(S)

on:  H, (x;E)Y,(x;&) = E, (&)Y, (x;&)

1 R(f ) ¢s solucid d’un Hamiltonia efectiu per al moviment nuclear
H o (S)R(S) = E R(S)
Hyp (O =572 +V(©&) ()




Born-Oppenheimer (cont.)

Sieserivim:  H(x;E)¥g. 0. = Ty (E)F, (x;E)R(E) + E (&)Y, (x;E)R(E)

%k
multipliquem per ¥, (x;&) iintegrem les coordenades electroniques:

(Yo (:6) | H(x:8)| Yo (x:6)) R(E) = Hpr(ER(E) =
= (W, (:6) | Ty (&) | Yo (5:8)) RO +E(ORE) =ERQ)

De seguida identifiquem: V(f ) =F e (f )

En una aproximaci6 d’ordre zero: Véf [LPe (x§ é:) R(é)] = LI".g (x; 5) V;’,‘R(é)

—) 7Z'=p=—iV§




Born-Oppenheimer (cont.)

En una aproximacio de primer ordre, ateés que:

(Fo(@:8)| p¥e(m ) RE)), =i (Ve +{¥e(m:)| V¥, (x:0) |R(E)

definim: 7 =—I (Vg +<LPe(X;§)| Vf\Pe(X;g»x)

1 de seguida identifiquem, en comparar amb efecte AB, la connexio:

X&) =i(Pe(58)|V ¥e(x:8)




Born-Oppenheimer (cont.)

B En abséncia de camps i termes LS, les funcions W, (x; &) poden ser reals

_— X (&) =ijdx‘Pe(x;§)V§Te(x;§) =éV§jdx\Pe(x;§)2 =LV (1)=0

7Z'=p=—iV§

ﬂ Pot ocorrer pero que en efectuar un cicle adiabatic la funci6 electronica canvie

de signe (i.e. Y = )

S’ha encerclat una singularitat, i.e., un punt o regio on X (§ ) no esta definida

(interseccio conica)




Un exemple: Jahn-Teller E®¢

A
Tres nuclis identics (Dy;)
B c Tres electrons: Aproximem ¥, (x; &) per una funcié PI

2
Els MOs: 10 >= %(A + B+ C) L ’estat fonamental: | 0" e > ‘ 2E

|1 >= f(B—C)

2= d_24-5-cC) le>=cosa|l>+sma|2> Va
6

Els modes normals:

&, totalment simetric

% f f' {(@1, &,) simetria €
e £ &,




Jahn-Teller EQ¢ (cont.)

Els modes normals en coordenades:

)CAZO yAZI
3
§1=<x3=§ YB =

__N3 .
g o Ve =~

N [—= N~

\

1
:< = —_—— = —_——
G2 =\Xp=—5 YB=—7

Unicament g = a&y + b&, disminueix
la simetria 1 trenca la degeneracio

&,




Jahn-Teller EQ¢ (cont.)

g, B
Triem ‘5‘:1

4 . . .
0 5 ¢, & =sinf & +cosl &y

X4 =sin6 Y4 =cos0

§:<xB :—%sin9+§cosé’ VB :—gsinﬁ—%cosﬁ
__lgng 3 _Bng_1
Xe = 2sm¢9 5 cosl yc = ; sin @ 2c059
ISOENERGETICS

8=120°

0=240°

0=3060°




Jahn-Teller E®¢ (cont.)

Triemen 6 =0

|e> |1>_[(B C)
0=120° 0=240° 0=360°

Cal esperar que: |e>==+ T(A B) |e>=i%(A—C) |e>:i%(B—C)

Triem el gauge diferenciable: o =6/2 | e >= COS— | l> +Sln— | 2>

=0 — |e>=|1> -
{ } _—) V=TT Canvi de fase

0=360 = |e>=—|1> que envolta la

SINGULARITAT

(interseccid conica)

Versi0 naive del teorema de Longuet-Higgins
(Proc. R. Soc. London A 344 (1975) 147-156)




