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“Na Natureza, nada se cria, nada se perde, tudo se transforma.”

(Antoine-Laurent de Lavoisier)
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Resumo

Investigamos uma cadeia quantica de Heisenberg com desordem correlacionada para acopla-
mento spin-spin. Em nosso modelo, os termos spin-spin foram escolhidos como uma distribui¢ao
bindria. Para introduzir correla¢des locais consideramos que um dos valores de nossa distribui¢ao
de desordem bindria aparece sempre em sequéncias terndrias. Usando diagonalizacdo numérica,
investigaremos o papel desempenhado por essas correlagdes de curto alcance na transferéncia de
estados quanticos entre as extremidades da cadeia de mdgnons. A qualidade da transferéncia é
observada por meio do uso de ferramentas padrao como fidelidade e concorréncia e outras que
confirmam tais caracteristicas da cadeia dentro e fora do canal. Nossos célculos demonstram
numericamente a existéncia de transferéncia de mdgnon com boa fidelidade para algumas resso-
nancias especiais. Também mostramos qual tipo de interacao de exchange entre as extremidades

€ necessdria para que o sistema tenha transferéncia de magnon.

Palavras-chave: Transferéncia. Desordem. Trimeros. Mdgnon.



Abstract

We investigate a Heisenberg quantum chain with correlated disorder for spin-spin coupling.
In our model, the spin-spin terms were chosen as a binary distribution. To introduce local
correlations we assume that one of the values of our binary disorder distribution always appears
in ternary sequences. Using numerical diagonalization, we will investigate the role played by
these short-range correlations in the transfer of quantum states between the ends of the magnon
chain. The quality of the transfer is observed through the use of standard tools such as fidelity
and concurrency and others that confirm such characteristics of the chain inside and outside the
channel. Our calculations numerically demonstrate the existence of magnon transfer with good
fidelity for some special resonances. We also show what kind of "exchange"interaction between

the ends is required for the system to have magnon transfer.

Keywords: Transfer. Disorder. Trimers. Magnon.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Computacao Quantica

Richard Feynman em 1982, sugeriu que a melhor maneira de simular fendmenos quénti-
cos seria utilizar justamente outros sistemas quanticos uma vez que, classicamente, a quantidade
de parametros necessdrios para tal procedimento cresce exponencialmente com a dimensao
do sistema em questao [12]. O conceito de computador quantico, ou seja, a possibilidade de
processar informagdes de acordo com os fendmenos da mecénica quantica vem sendo um dos
topicos mais explorados nas ultimas décadas. A transferéncia de estados quanticos desempenha o
papel de intermediar nas intera¢des entre os pequenos computadores quanticos [19]]. Todavia por
se tratar de um sistema na escala quantica a dificuldade de desenvolvimento de um computador
quantico € um desafio bastante complexo, e que requer muito mais dispositivos eletronicos em
relacdo ao computador comum, além disso, os dispositivos devem estd cada vez mais modernos
para que isso seja possivel. Como € de se esperar, a tendéncia € chegar ao ponto em que 0s
circuitos irdo se comportar de acordo com as leis da mecanica quantica, dai surgindo a necessi-
dade de uma reestruturacdo na forma de conduzir processos 16gicos [2]]. Atualmente existem
processadores com desempenho significativo em relagdo aos processadores convencionais como
o processador da IBM que trabalha com 127 qubits.

A transferéncias de estados quanticos € um sistema de transporte de dados que pode ser
realizada de duas formas. A primeira delas é menos intuitiva e envolve inicialmente emaranhar
dois estados para que depois se faca a transferéncia de um terceiro por teleporte quantico. A
segunda, por outro lado, envolve a criacdo de um canal quantico, pelo qual os estados podem

seguir de um ponto a outro seguindo estratégias diversas para sua criacdo, que ¢ o método
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utilizado neste trabalho, no caso a estratégia utilizada para o estudo em questdo foi a aplicagao
da dindmica temporal. O canal vai transportar o qubit que € a unidade de informacao quantica. O
termo qubit vem do inglés (“‘quantum bit”), diferentemente do bit (varidvel que pode assumir os
valores 0 ou 1 para representar uma informagao) o qubit pode ser representado por um sistema
de dois niveis e pode ser expresso como uma combinag¢do linear (superposi¢cdo) dos estados 0 e 1

[S]] que pode ser escrito como:

W) =al0) +b1) (1.1)

Onde a e b sdo nimeros complexos, em geral, satisfazendo |a|? + |b|*> = 1. Dessa
forma, a informacao do estado quantico da Eq. (1.1) estd contida nos coeficientes a e b. Em
outras palavras, um qubit € um vetor bidimensional escrito em termos de uma base ortonormal
{]0),]1)} [2]. Além disso, a e b também podem ser entendidas como as amplitudes, mais
adiante esses estados de qubit serdo representados pela esfera de Bloch. Um qubit pode ser
transmitido diretamente com fidelidade melhor do que a cldssica em todo o comprimento das
cadeias de até 80 spins[4]. A rede quantica consiste na jun¢ao de dois ou mais nds que atuam
como processadores quanticos, isto €, unidades capazes de armazenar e realizar operagdes
l16gicas com qubits, transferir estados quanticos e gerar emaranhamento[23]]. Este € um conceito
imprescindivel na computacido quantica pois possibilita a criagdo de protocolos de comunicacao
inquebraveis, além de ser um recurso muito importante na transferéncia de estados quanticos [31]].
O emaranhamento quantico ¢ um fendmeno onde dois ou mais sistemas quanticos apresentam
correlacdes nao-locais (e ndo-cléssicas) entre si, independentemente da distancia em que se
encontram [|19]. Muitos autores tentaram de alguma forma refutar esse efeito como por exemplo,
A. Einstein, B. Poldolsky e N. Rosen [[15] que cogitaram que a mecanica quantica € uma
teoria incompleta no sentido de que alguns elementos da realidade fisica ndo estariam sendo
considerados [[16]. Porém a ndo-localidade, foi prevista em 1964 pelo fisico John Bell [9]] e
provado experimentalmente, em 1982, por Alain Aspect [7]]. A ndo-localidade vem como uma
ferramenta de comunica¢@o mais eficiente na execuc¢do de determinadas tarefas, ja que o colapso
ocorre acima da velocidade da luz [27]]. De maneira que quando um estado quantico é preparado
em uma ponta da cadeia, a func@o de onda eletronica carrega consigo a informagao que queremos
transferir de um ponto a outro do espacgo.

Nesta dissertacdo o estudo de transferéncia de qubits é realizado para um sistemas

contendo dois tipos de desordem diagonal. O modelo utilizado aqui consiste basicamente por
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spins de Heisenberg distribuidos em uma geometria unidimensional (1d). Em nosso sistema os
spins sdo organizados em trés classes: existe o spin fonte (que fica localizado na posicdo n = 1
da geometria); o spin receptor (que fica localizado na posi¢do n = N de nossa cadeia ; por fim,
existem os spins pertencentes ao intervalo n =2 até n = N — 1. Estes N — 2 spins representam o
canal que conecta a fonte (n = 1) ao receptor (n = N). A fonte e o receptor estdo ligado ao canal
por uma energia de acoplamento fraca que chamaremos de g. Os spins do canal estdo conectados
por uma energia de hopping(ou exchange) J,,. A distribuicao destes spins J,, em nosso modelo
serd feita de duas formas: i) modelo desordenado : os termos de exchange J,, sdo aleatdrio e ii)
modelo correlacionado: vamos construir uma série de valores de J,, contendo correlagdes locais
tipo trimeros. No presente estudo serd desenvolvido uma rotina de programacao em fortran, com
o objetivo de observar o comportamento das quantidades fisicas presentes no sistema. Em linhas
gerais nosso objetivo consiste em investigar a natureza dos estados de magnons neste modelo,
bem como investigar a existéncia (ou nao) de transferéncia de estados quanticos entre a fonte e o
receptor. Para efetuar tal estudo vamos calcular diversas quantidades fisicas relevantes tais como
: concorréncia, fidelidade, participagdo, densidade de estados (DOS) e algumas outras medidas
acerca da distribuicao especial dos estados quanticos neste modelo. A transferéncia de estados
quanticos serd analisada levando em conta as concentragdes de trimeros, o nimero de amostras,

e o tamanho de cada amostra.

1.2 Modelo de Anderson

Estamos estudando um modelo de transferéncia de estados quanticos com desordem,
portanto, faz-se necessario discutir brevemente o modelo de Anderson, por se tratar das teo-
rias que descrevem o comportamento de um sistemas com tais caracteristicas. Philip Warren
Anderson em 1958 propds uma teoria que leva em conta a influéncia de impurezas e defeitos
na condutividade assim estabelecendo que a desordem existente em uma rede pode fazer com
que um elétron fique localizado em uma regido finita da rede[3]]. Este modelo considera os
elétrons movendo-se sob a influéncia de um potencial aleatério com parametro W conhecido
como largura da desordem ou “forca” da desordem. Utilizando o modelo de Anderson foi
possivel entender algumas transicdes metal-isolante existentes em diversos sistemas amorfos.
Esta localizagdo € o produto da interferéncia de diversos espalhamentos que as fun¢des de onda

do elétron "sofrem"devido a existéncia de desordem [22]]. Anderson mostrou que a natureza dos
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estados eletronicos apresentam forte dependéncia com o grau de desordem existente bem como a
dimensao do sistema [3]]. De acordo com o modelo de Anderson todos os estados eletronicos
sdo exponencialmente localizados para qualquer grau de desordem, em sistemas com dimensao
menor ou igual a 2. O caso limite D = 2 pode apresentar uma transi¢do metal-isolante se o termo
de acoplamento spin-Orbita for considerado [6]. A interacio Coulombiana entre os elétrons nesse
sistema € desprezada. Porém a possibilidade da ocorréncia de uma transi¢do metal-isolante em
3D foi comprovada através de métodos analiticos, numéricos e também diversos experimentos.
Considerando o termo de hopping eletronico igual a unidade (e sendo este a escala de energia
utilizada) foi demonstrado que o modelo de Anderson tridimensional apresenta uma transi¢ao
metal-isolante em W = W, = 16.5, onde W, é o valor critico de W tal que o sistema se torna
metélico. Ou seja, em D = 3 se W < W, o sistema apresenta uma banda de estados estendidos
(metdlicos). Assim, podemos descrever o modelo de Anderson matematicamente, como a soma

do Hamiltoniano da energia potencial com Hamiltoniano da energia cinética:
H=H,+H, (1.2)

Assim,

Hy, =Y &n)(n] (1.3)

€, € a energia local que € o potencial de ionizagdo responsdvel por prender o elétron no orbital.
E nesta energia onde pode ser introduzido o fator de desordem do sistema. Se &, = 0 a energia
potencial é nula, portanto o sistema nao possui desordem e esse modelo passa a ser o modelo
de Bloch. Para g, — [#, %], podemos observar uma distribui¢do de probabilidade uniforme,

logo todos os nimeros terdo a mesma probabilidade, que caracteriza um gerador de nimeros

aleatérios. J4 o termo de energia cinética é caracterizado pelo hopping T.
He =Y T(|n)(n+1|+|n+1) (n) (1.4)
n

O termo de hopping (T) considera os primeiros vizinhos, caso este termo seja nulo o sistema nao
tem mobilidade, logo os elétrons ficardo localizados no primeiro estado. Caso esse termo seja
alto entdo, temos um sistema condutor. Portanto, o hamiltoniano de Anderson pode ser escrito

como:

H=Y &/ln)(n|+Y T(n) (n+1]+|n+1) (n) (1.5)
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Aplicando a equacdo de Schrédinger independente do tempo vamos ter:
H|V) =E|¥) (1.6)
Considerando que |¥) é uma expansio dos estados do sistema na base de orbitais, temos:
@) =;Cnln> (1.7)
Aplicando a equacdo 1.7 em 1.5 obtemos
(¢ —E)Cy+TCpy1 +TCp, =0 (1.8)

Para resolver esta equacdo com n = 1,2...N nimeros de dtomos é necessario diagonalizar uma
matriz de tamanho N x N. No entanto, quando se trata de uma matriz muito grande torna-se
invidvel realizar esse cdlculo manual e por isso pode-se recorrer a ferramentas computacionais
para resolve-la, como faremos no capitulo 2, mas ainda assim esta diagonaliza¢cdo é um procedi-
mento que vai exigir muito da maquina. Faremos uma representacao simples do Hamiltoniano
de Anderson para uma matriz de N = 5 nas seguintes bases {|1),]2),]3),]4),|5)}. Fazendo a
projecao dos elétrons nos sitios vamos ter na diagonal principal os termos de energia em cada
estado &, e nas subdiagonais os termos de hopping(T), os demais termos da matriz vdo se anular,
pois nesse caso o hamiltoniano de Anderson ndo possui hopping de longo alcance considerando
apenas os primeiros vizinhos. Portanto, a representacdo matricial para este Hamiltoniano de

Anderson € a seguinte:

e T 0 0 O

H= (1.9)

Esta é uma representacao matricial mais simples e pode ser diagonalizada com mais facilidade,
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porém para o estudo em questio € necessdria uma amostra muito maior e, portanto, uma matriz
bem grande. Uma descri¢do da natureza dos estados quanticos dentro do modelo de Anderson
pode ser feito através da chamada Teoria de escala. vamos apresentar aqui o resumo desta
teoria e explicar suas consequéncias basicas. Em 1979 Abrahams, Anderson, Licciardello, e
Ramakrishnan publicaram um trabalho [|1]] utilizando a teoria de escala com a finalidade de obter
a dependéncia da transi¢do de Anderson com a dimensao. Nossa apresentacdo serd feita com base
neste artigo. A hipétese bdsica desta teoria de escala € que uma tinica quantidade caracteristica,
a condutincia generalizada (G) controla a transi¢ao de estados estendidos para localizados [14].
A condutancia € uma quantidade que controla a transicdo metal-isolante que € caracterizado
pelo estado estendido e localizado em temperatura igual ao zero absoluto 7 = 0. A condi¢do
OE < AE é interpretada no sentido de que a presenca de desordem no sistema proporciona a
localizac¢ao da funcdo de onda eletronica e portanto a auséncia de transporte de carga.

Dentro da teoria de escala o modelo de Anderson € entdo reformulado para um sistema
de dimensao D. O sistema usado é formado de varias hiper caixas acopladas umas as outras.
As hiper caixas tem arestas L e tem dimensdo D. As energias caracteristicas do modelo de
Anderson W e J sdao mapeadas respectivamente no espagamento médio entre os niveis AE e no
deslocamento S E causado por mudangas nas condi¢des de contorno[14]]. Assim considerando
que as caixas tem arestas de tamanho L, contendo niveis de energia com espacamento 0 E. Vamos
considerar que o elétron percorre os niveis das caixas seguindo um processo de difusdo normal
realizando um movimento Browniano. Para que o elétron seja difundido ao longo dos niveis de

energia € necessdrio um tempo 7p, dado por:

L2
th

=D, (1.10)

Baseado no principio da incerteza de Heisenberg, é possivel conectar E com a condutividade &

no limite macroscopico, portanto pode-se estabelecer a seguinte expressao:

OE = — (1.11)

Dy € o coeficiente de difusdo. Como o elétron executa um movimento Browniano, poderemos

utilizar a relag@o de Einstein para a condutividade:
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o =e*Dsn(E) (1.12)

Onde ¢? é a carga do elétron e n(E) é a funcio do espacamento médio entre os niveis
de energia. A densidade de estados médio pode ser escrita como fun¢do do espacamento médio

entre os niveis:

1
E)=—F— 1.13
Substituindo a equagdo 1.10, 1.12 e 1.13 em 1.11 temos que OE é:
OhAEL?
OF = ST (1.14)

Agora vamos usar a razao % que € adotada como sendo uma medida de “for¢a” da

w

desordem no sistema, andloga a razao % no modelo de Anderson tradicional. O pardmetro de

desordem G~! é definido por:
1 AE

-1_ L _&/L
G = (L)_5E (1.15)

Reorganizando a equacdo 1.14 e substituindo a razao % por G~ 1 temos:
h D2
G(L) = (—Z)GL (1.16)
e

Esta equacgdo aplica-se apenas a estados estendidos no limite macroscépico. O termo
LP~20 é a condutincia de um cubo (D-dimensional) de lado L e condutividade ¢. A funcio
G(L) pode ser vista como uma condutiincia generalizada expressa em unidades de % Quando
a condutancia € suficientemente pequena (G — 0), ou seja, no limite de forte desordem e um
fraco acoplamento, os estados sdo localizados e tem um decaimento exponencial com a distancia
como previsto pelo modelo de Anderson. Desta forma, como os estados tem um envelope
exponencial teremos que a condutancia no limite de condutividade baixa, terd também um
decaimento tipicamente exponencial. Usando estas informacdes pode-se obter uma relagdo entre
as propriedades de localizacdo e a dimensao do sistema. Podemos calcular a derivada de G em
funcdo de L; em linhas gerais vamos calcular a quantidade definida por : B = din(G)/din(L).
Usando esta defini¢do mostramos que no limite de G grande temos B = D — 2. No limite de G

pequeno temos que B converge para —oo. A fun¢@o B é chamada de "fun¢do de fluxo"; se B> 0
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temos que G cresce com L. Por outro lado, se B < 0 a condutividade diminui a medida que L
cresce. Desta forma podemos concluir que para D > 2 existe a possibilidade da condutancia
crescer com a dimensao do sistema (isso aponta estados metalicos ou estendidos). Para D < 2
temos que B < 0 e assim a condutancia diminui a medida que L cresce (ou seja, estados isolantes
ou localizados).

Em linhas gerais, boa parte dos resultados obtidos através do modelo de Anderson sao
também validos para a dinamica de magnons em sistemas desordenados descritos pelo modelo de
Heisenberg. Inclusive, a representacdo matricial da cadeia de Heisenberg no subespaco de uma
magnon tem certas semelhangas com versdes do modelo de Anderson. Vamos debater em detalhes
a aplicabilidade de algumas técnicas de diagonalizacdo e/ou caracterizacdo, originalmente

descritas para o Modelo de Anderson, dentro do ambiente do modelo de Heisenberg.



Capitulo 2

Fundamentacao Teorica

2.1 Modelo de Heisenberg

O desenvolvimento de pesquisas na drea de transferéncias de estados quanticos vem
sendo realizadas com muita frequéncia devido a necessidade tecnoldgica de realizar transferéncias
de dados com mais rapidez e eficiéncia. Para que esse tipo de transferéncia seja possivel, é
necessario que sejam criados dispositivos quanticos e protocolos de transferéncias de dados
eficientes o suficiente para executar esta tarefa. Estes protocolos vem sendo desenvolvidos
utilizando fétons, por se tratar de uma particula com pouca interagcdo com 0 meio ambiente.
Porém, nem sempre € vidvel o uso de fétons para a comunicacdo, pois quando se trata de
processadores quanticos nao € trivial converter um qubit estaciondrio em um qubit mével e
vice-versa [[17,5]. Bloch verificou que em baixas temperaturas, o estado com um desvio em um
unico spin sdo as excitacoes de mais baixa energia do sistema. Estas excitagdes sdo chamadas
de ondas de spin e sdo quantizadas em energia de mdgnons. Se os acoplamentos sdo constantes
(Ji,j = constante) as ondas de spin propagam-se por toda a cadeia, semelhante a fungoes de
Bloch para problemas eletronicos [14]].

Neste trabalho foram realizados experimentos computacionais de transferéncia de es-
tados quanticos entre uma fonte (F) e um receptor (R). Definiremos mais adiante como essa
transferéncia ocorre utilizando quantidades fisicas como fidelidade, concorréncia, participacao e
entre outras que serdo mostradas no decorrer desse capitulo. Esse estudo foi realizado abordando
sistemas quanticos desordenados, que sdo caracterizados por ndo possuir estrutura cristalina
perfeita. Os sistemas desordenados sdo compostos por varios dtomos de tipos diferentes posi-

cionados com distancias irregulares, além de outras caracteristicas distintas entre as particulas
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dentro do sistema. O modelo estudado possui um canal com N-2 dtomos, o qual conecta uma
fonte (F)(primeiro spins) a um receptor (R)(dltimo spin) ligados ao canal por uma energia de
hopping g. O canal inicia a partir do sitio 2 e conclui em N-1. Todos os sitios no interior do canal

estdo conectados pela energia de hopping j como mostrado na figura[2.1]

Canal

Fo v v J J J J J 4R
—O0 OO O-—CO-0——0O—@
2

N-1

Figura 2.1: Representacao do sistema quantico estudado composto por fonte (F) e receptor (R)

ligados ao canal por uma energia g e conectados ao canal por uma energia j [18].

A fonte e o receptor sdo mantidos com um campo magnético fixo sobre eles, resultando
em uma energia de ligacdo baixa entre F e o canal, R e o canal. As desordens do sistema sdo
adicionadas no canal. Salientamos novamente que os spins considerados neste modelo vao
ser descritos pelo modelo Heisenberg. Em nosso estudo o canal utilizado terd desordem com
correlagdes locais tipo trimeros. Em linhas gerais os valores do termo de exchange dentro do
canal vao assumir dois valores J; e J> (ou seja serd uma distribuicao bindria). A ocorréncia
destes valores € aleatdria. Entretanto, para que o sistema tenha correlagdes locais tipo trimeros
vamos considerar que os valores de J, sempre aparecam em segmentos de trés valores. Um
exemplo de sequéncia tipica seria : ... Ji J1 JoJo o J1JpJ2 JaJ1 J1 JaJr s . ... Podemos observar
claramente que os valores J, sempre aparecem em segmentos de trés valores seguidos (JJ2 J>).
A concentracdo ¢ destes trimeros na cadeia serd um parametro de entrada em nosso sistema.

A distribuicdo de desordem com correlagdes tipo trimeros serd gerada através do
seguinte procedimento: Inicialmente vamos armazenar em um vetor de tamanho N-1 valores
idénticos iguais a J1. Além disso, o vetor contendo todas os termos de acoplamento spin-spin
tem todos seus valores idénticos de inicio. Em seguida € escolhida uma dada concentracdo "c"de
modo que esta seja sempre menor que um (¢ < 1). O processo serd iniciado a partir da primeira
posicao deste vetor, sorteando um nimero aleatério com distribui¢do uniforme entre [0,1]. Se
este nimero for menor que ¢, entdo esta posicdo estd habilitada para a aplica¢do do trimero.

Lembrando que a aplicag¢ao do trimero consiste em colocar trés valores do vetor como sendo igual
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a J». Supondo que, em linguagem computacional, o vetor definidor para guardar estes valores
seja o vetor J(i = 1,....,N — 1) e supomos também que estamos sorteando, por exemplo, uma
dada posicao i do vetor, entdo teremos J (i) = J,,J(i+ 1) = J, e J(i+2) = J,. Mas antes de fazer
a aplicagdo do trimero precisamos fazer uma verificacio acerca do valor existente nesta posi¢ao.
Se o valor do vetor for Ji, entdo temos que esta posicdo nao foi modificada e pode receber o
trimero. Entretanto, se o valor do vetor estiver ocupado por J;, entdo ndo podemos aplicar o
trimero (mesmo que o sorteio do nimero aleatdrio seja menor que a concentragdo). Faremos este
procedimento para todas as posi¢des do vetor exceto as duas posi¢des finais, pois nao teremos
espaco para comecgar trimeros nas duas ultimas posi¢des do vetor de acoplamento. Seguindo
este procedimento teremos uma distribui¢do bindria onde os valores J, sempre aparecerdo em
segmentos de tamanho trés. Outro ponto que se faz relevante explicar é que ndo podemos usar
¢ muito grande pois corremos o risco de ter apenas valores de J, (ou seja os trimeros podem
"dominar"a distribui¢do e assim o sistema ficaria sem desordem), logo vamos usar sempre
c<<lI.

Vamos agora apresentar todo o desenvolvimento matematico, dentro do contexto do
modelo de Heisenberg, para estudar o transporte de mdgnons neste tipo de sistema. Vamos
considerar de forma geral o Hamiltoniano para magnons em cadeias ferromagnéticas desorde-
nadas com N spins SieS j acoplados com seus primeiros vizinhos por meio de uma energia de
exchange J; ; [30, 28, |I14]. Em nosso modelo o campo magnético externo B, vai atuar apenas
nos spins n = 1 e n = N, para os demais spins ele € nulo. O hamiltoniano desse sistema tem o

seguinte formato:

N N
H=-Y 7J;;Si-5;—Y B.S (2.1)
n=1

n=1
Para estudarmos as excitacdes ou ondas de spin desse sistema € necessario obtermos a
equacgdo de Schrodinger para um magnon em uma cadeia eletromagnética. Vamos inicialmente
considerar o caso totalmente sem campo ou seja B, = 0. O caso com o campo depois serd
rapidamente generalizado. Os célculo da equagdo de Schrodinger sdo realizados levando em
conta que o sistema estudado é uma cadeia linear de N spins S, = %+ S5+ 27, de modo que

podemos introduzir no sistema S, e S, . Esses operadores sdo definidos como [[14]:

Sy =5 +iS) (2.2)
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So =S —is). (2.3)

Além disso, temos que ter em mente as relagdes de comutacio dos operadores de spins [Sy,S;] =

i8S} 6k 1 que sdo:
1S58 1 =286, [S5.87] =S ks,

(S8 = =S8 8, [S5.81=1[5..57]=0.

Para desenvolver os calculos desse hamiltoniano € necessdrio considerar um desvio do spin no
sitio n, que € equivalente a aplicar o operador S, ao estado fundamental. Portanto, vamos ter
que a equacio 2.1 pode ser calculada aplicando o estado |@,), descrito por |¢,) = S, | o) :

Jiav1 81841 |6n) = (2.4)

N
H|¢n>:_

=1

Vamos calcular separadamente S;.S;+1 e fazer as devidas substituicdes. Inicialmente podemos

substituir S, e obtemos a seguinte equagao:

S1.Si1 = [(STX+S8) .5 +85.2). (ST 1 X+ S 415+ 5511.9)] (2.5)

Como,
XX=yy=77=1 (2.6)
Xy=3x7=757Z=0 2.7)

Entdo, a equacgdo 2.5 resulta em:
= S7.8T 414878 41 +87.57 11 (2.8)

De acordo com as equagdes 2.2 e 2.3 podemos chamar S7, Sf ,S7i1e Sf +1 da seguinte forma:

+ ¢ +_ ¢

S =
! 2 ! 2

(2.9)
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SE1+S 41 SFi1 =8 41
fﬂz% S _% (2.10)

Substituindo as equagdes 2.9 e 2.10 em 2.5

1 - _
(S8 1 +S87.85 41) (2.11)

S1.Sihy = 5.8 + 5

Entdo, o hamiltoniano 2.4 fica da seguinte forma:

N
Hlgn) = —Y Jiis1 81541 19n) = (2.12)
i=1

N
1 _
= Y T 1SiSi + 5 (ST S + 8 S )1 0n) =
=1

=- ZJI 141 57841 [9n) — ZJZ 1SS [0n)
= 23

1 N
EZ ll—HS Sl+1|¢n>

Para resolver este hamiltoniano vamos separd-lo em trés somatérias. No primeiro somatério €

Zl 1Jl I+1 SZSH_l |¢n>

Fazendo! =n—1 el = n, obtemos

H = - ZJ[ 1+1S Sl—H ‘¢n> ( n— lnSZ—152|¢n>)
=1
(T 1558541 1)) — Z 11187874y 10n) (2.13)
I=n+1

Como, S¢ aplicado ao estado |@,,) com i # n tem valor mdximo S na direcdo z, resulta em:
l

n—2
H = _ZJI,I—H S% |¢n) — Z It S10n) = Uno1n ;155 10n)

I=n+1
- (Jn n+1 SZ +1 ’¢n>) (214)
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Utilizamos as relagdes de comutag@o entre S° e S~, e aplicamos a relagdo S5 |do) = S|do) e

obtemos:
n—2 5 N 5
H = =Y T 210y = Y Jias1 S210n) —Jn—10 S5 (S, S5 190) — S,y |d0))
=1 [=n+1
i1 8oy (S S5 1d0) — Sy 100)) = X0 i1 S29n) — XN Jiart S%|0n)
~In—1n S5 1 (S=1)[0n) = Tupnt1 S, 1 (S=1)[@n))- (2.15)

Aplicando os operadores S5, | e S;_; no estado |¢,), temos:

n—2 N
H = - Z Jii+1 s |Pn) — Z Jii+1 s [$0) = Jn—1,n s? |9n)
=1 I=n+1
—JIn,n+l 52 |¢n> ‘|‘Jn—1,n S ’¢n> +Jn7n+1 S|¢n> : (2'16)

Juntando os quatro primeiros termos da equacao 2.16 e considerando — Zé\': 1 JZJHSZ éigual a

energia (Ep) do estado fundamental |@p) em um dnico somatdrio H; resulta em:

Hy = E0|¢n>+S(Jn—1,n +Jn,n+l)‘¢n>- (217)

No segundo somatério vamos ter Hy = —% Z?’:l Jii+1 S;FSI_+1 | ).
Como, |@,) =S, |¢o) entdo podemos substituir na expressdo e utilizar as relagdes de comutagio

entre os operadores ST e S~ assim,

N

Y Jiir S5 (25781 190)) + S, S [90)
=1

P
2T

N
= =Y Jis1 S5 (2858 |¢0))- (2.18)
=1

O estado |@) contém todos os spins na dire¢do (+), isso significa que S;"|@o) = 0, e a fungdo
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delta tem / = n no somatdrio, portanto,

Hy = —Junt S;HSﬁ |Po) = — nn+1 SS;H |d0)
= “Jnn+l S‘¢n+1> . (2.19)
E por fim temos o terceiro termo do hamiltoniano H3 = —% Zf’: 1S S;LH |9,), que pode ser

obtido de mesma forma entdo,

N

Y T S 285 S+ S, S o) - (2.20)
=1

1
H3 - —5

Assim como na expressdo 2.19 nesse caso Sl++1 |@o) também € nulo, pois todos os spins estdo
apontando na dire¢do (+). Portanto,
N
Hy = — ZJI,1+1Sl_Sf+1 O/+1,1|90) - (2.21)

=1

Usando a fungdo delta e lembrando que S, |¢o) = |¢,—1), teremos

H; = _Jn—l,nSyjflSz |¢0> = - n—l,nSS,;,1 ‘¢0>
- - nfl,nS‘(Pnfl)-
(2.22)

Juntando os resultados de H1,H2 e H3 obtemos a seguinte expressao

H ‘¢n> = Ep ’¢n> "’S[(Jn—l,n +Jn,n+1) |¢n> _Jn,n+l ’¢n+l> _Jn—l,n "Pn—l”-

Note, que para este resultado |¢),) ndo é auto-estado de H, entdo o desvio no sitio n ndo esta
localizado em n, mas esta se propagando ao longo da cadeia por meio dos primeiros vizinhos

(n+1,n—1). Com base nisso precisamos determinar um estado que possa representar essa
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configuracdo. Essa propagacado € responsavel por uma excitagdo coletiva que resulta na onda de

spin, assim podemos representar o estado de um magnon em termos de |®) na funcéo a seguir

N
®) =C(S,N) Y fu |¢n), (2.23)
n=1

Nesse caso f, é a amplitude de probabilidade de ocorrer o desvio no sitio. Assim podemos

demostrar que |®) é auto-estado de H por meio da equagdo de Schridinger

H|®) = E|®). (2.24)

Entao temos,

N
H|(I)> = C<S7N> Z an‘¢n>

n=1

N
= C(S,N) Y {Eo+S[(Jn—1n+Inns1)fn|0n)

n=1

- nn—H fn |¢n+l> - Jn—l,nfn |¢n—1>]} =FE |‘I>>
N N
Z n— 1n+Jn n—H) fn |¢n Z Jn,n—H fn| |q)n+1> - Z Jn—l,n fn' |¢n—l>
n=1

n=1 n=1

D) - (2.25)

Substituindo, |®) na expressdo obtida e fazendo n = n+ 1 no segundo somatério e n =n — 1 no

terceiro, vamos ter que:

Mz

(E — E
Dotn 4 Inm) fo— St foit —dnrn a1} |60) = E=E0) Z fulon).  (226)

Onde, & =E —Epe S = 1/2 temos a equacdo de Schriodinger em amplitudes de probabilidades.

(Jn—l,n +Jn,n+1)fn _Jn,n—H fn+1 _Jn—Lnfn—l = 2gfn (2.27)
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Esta expressao tem uma recorréncia em f,, e por meio dela podemos obter a representacao

matricial do Hamiltoniano H na base |¢,) para um mdgnon em uma cadeia com N spins 1/2.

Ji2+Jo —Ji2 0 0 0 0
—Ji2 Jip+h3 —J23 0 e 0 0
0 —h3 Dz t+tIza  —Jz4 - 0 0
2 0 0 —Ji4 Jsa+dis oo 0 0
0 0 0 0 o InoaN—1HINan —JIn-1n
0 0 0 0 e —JIN-1N IN-INFINN+I N
(2.28)

Esta representagdo consiste em uma matriz tridiagonal, de modo que, todos os termos da matriz
sdo nulos, exceto os termos da diagonal principal (H,, , = J,—1 n +Ju n+1) € das subdiagonais
(Hp 1 = Hpy1.n = —Jyne1). Vamos agora tratar rapidamente o termo de campo magnético. Em
linhas gerais a energia de interacdo de um campo magnético apontando na dire¢do z com 0s spins
da rede tem valor B, = Gpugh, onde h, é o campo magnético, Gp € o termo de giromagnético e
up o magneton de Bohr. Em nosso estudo vamos considerar que o campo magnético dentro do
canal € zero. O termo de campo magnético serd atuante apenas nas extremidades do sistema, ou
seja, em n = 1 e n = N. Desta forma, podemos rapidamente refazer as contas incluindo o termo
de campo —B,S,, e o resultado final é basicamente a inclusdo de um termo diagonal em nosso
hamiltoniano. A equacdo de Schrodinger € estética para as ondas de spin com o termo de campo

pode ser escrita como:
(Jn—l,n +Jn,n+1)/2fn _Jn7n+1/2fn+1 _Jn—l,n/zfn—l +ann = gfn (2-29)

Ou seja, podemos vé claramente que apenas a diagonal principal da matriz terd mu-
dancas. Lembrando que o campo atua apenas nas extremidades, € facil observar que apenas

os termos H; ; e Hy y do Hamiltoniano vao ser modificados para Hy ; = (J12+Jo,1)/2+B1 e

XN
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Hyn = (IN-1n +IvN+1)/2+Bn.

Uma vez construido o modelo contendo as informacdes fisicas necessarias podemos
iniciar nossos estudos. Se faz importante enfatizar que o foco principal € estudar a transferéncia
de ondas de spin da posicdo n = 1 para a posi¢do n = N mantendo o canal com N — 2 spins
fracamente acoplado com as extremidades. Em linhas gerais vamos preparar o estado inicial
localizado no spin n = 1 (que é a fonte F do problema) e calcular a evolugdo temporal até
que o estado seja totalmente transferido para o spin n = N. Para avaliar a qualidade desta
transferéncia (ou seja, para "testar"se realmente o estado foi totalmente transferido) vamos
utilizar diversas quantidades fisicas. Vamos calcular a Fidelidade e concorréncia bem como,
outras medidas que tratam da distribui¢do espacial do estado quantico. Para obter a evolucao
temporal e calcular essas quantidades fisicas vamos utilizar a diagonalizagdo numérica do
Hamiltoniano. Esta diagonalizacao serd feita através de um programa em fortran e utilizando
rotinas de diagonalizacdo do livro "Numerical Recipies"[21]. Podemos observar que a matriz
em tela € uma matriz tridiagonal. A diagonalizacao total desta matriz pode ser feita usando a
rotina TQLI [21] que precisa basicamente de duas entradas, a diagonal principal da matriz e a
diagonal secunddria. A diagonal principal tem N elementos e a secundéria tem N — 1. Os termos
da diagonal secunddria sdo basicamente os termos de exchance entre spins ao longo da cadeia.
Uma vez utilizado a rotina TQLI, devidamente adaptada para nossa matriz, entdo precisamos
calcular a evolugdo temporal de um pacote inicialmente localizado. Esta evolugdo sera feita

através do operador de evolugdo temporal que serd explicado na préxima secao.

2.1.1 Evolucao Temporal

A evolucgao temporal é um passo muito importante para determinar as quantidades
fisicas dependentes do tempo, como a fidelidade de transferéncia de estados quanticos. Esta
técnica € aplicada com a finalidade de conhecer o comportamento dindmico de um sistema
quantico desordenado, e pode indicar a existéncia (ou auséncia) de estados estendidos no sistema
[20]. A descri¢do da evolucdo temporal para um sistema quantico com Hamiltoniano H pode ser

feita da seguinte forma:

(1)) = e M7 [w(0)) (2.30)
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Temos a representacio do operador evolugio temporal e 77 no estado |¥(0)) em um tempo

t = 0. Vamos expandir os estados |¥(7)) e |[¥(0)) na base de orbitais |[n) podemos obter:
=) fu(®)|n) (231)
n
)) =Y. f2(0) In) (2.32)
n
Entdo, podemos substituir as relacdo acima na equagdo 2.29 que resulta em:

an )|n) =i an (2.33)

A partir da equagdo de Schrodinger temos que H |E) = E |E), entdo, poderemos expandir os

autovetores de H na base dos orbitais, |n) no espago de Hilbert, deste modo teremos:
=Y ). (2.34)
n

Portanto, vamos expandir o estado inicial na base |E) temos

[y (0)) = §[<E|wo>]\E> (2.35)
W) = 3| (0] ((ml) E).

Supondo H real e Hermitiano podemos fazer (m|n) = &y, ,, assim teremos:

lw(0) = Y 25 f(0)E) (2.36)

[wo(0)) = ; {szfn@)} E). (2.37)
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Usando a equagdo 2.29 para fazer a evolucao temporal e teremos:

() =e ; {Zzﬁfnm)} IE) (2.38)

Como, ¢~ 1" |E) = e |E), da mesma forma, |y(¢)) =¥, fu(t) |n) e |E) = ¥, 2% |m) entdo,
podemos fazer

() =Y [szf,,(m] ). (2.39)

E

Y fult)In) = ; [szfn(())] e 1Y Em). (2.40)

n m

Calculando, Z(E) = Y, 2% £,(0) temos,

Y fi)|n) = ¥ Z(E)zEe™F m). (2.41)

E.m

Fazendo a mudanga de varidveis de m — n e eliminado o somatério do lado direito chegamos a
expressao para a evolucdo temporal deste sistema

iEt
h

fat) =Y. Z(E)zze” (2.42)
E
Esta técnica tem uma grande precisao numérica dentro do contexto da conservacao da
norma da fun¢do de onda. Porém, o procedimento exige a diagonalizacdo total do Hamiltoniano,
como este procedimento tem um custo computacional em geral bem caro, se considerarmos

cadeias unidimensionais com N > 10* nem sempre é vidvel realiza-lo.

2.1.2 Quantidades Fisicas

Nesta secao trataremos de quantidades Fisicas que descrevem as caracteristicas do
sistema quantico desordenado com N spins. Estas quantidades demostram caracteristicas muito

importantes do sistema de transferéncia de estados quanticos compostos por uma fonte F ligada
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por um canal ao receptor R. As fungdes trabalhadas neste tépico sdo de suma importancia
para medidas de emaranhamento quantico. Boa parte dessas fungdes sdo calculadas utilizando
a dindmica temporal na rotina desenvolvida e descrita anteriormente. Neste topico vamos
demostrar e explicar as fun¢des de modo geral. Todas essas quantidades serdo obtidas em seus

valores maximos.

Participacao

A participacdo ¢ uma medida do grau de localizacdo dos estados que pode ser determi-
nada a partir de uma fun¢do de onda dependente do tempo, utilizando evolugdo temporal ou a
partir de cada autoestado do hamiltoniano do sistema. Esta medida € feita na base dos orbitais
atdomicos dos autoestados e suas respectivas autoenergias. Para exemplificar melhor vamos tratar
de uma cadeia pura com todos os autoestados estendidos, onde |¢,) = Y'_, f,gi) |n) com f,

constante. Portanto podemos calcular a participagao P da seguinte forma:

F 2
P= Lfnu. (2.43)
Xl fal
Normalizando os autoestados do hamiltoniano temos que:
0n) =Y Iful* = 1. (2.44)
n
Portanto,
1
= 2.45
Logo, a participacdo pode ser descrita como
1 1
=N. (2.46)

P= =

Além disso, esta grandeza pode nos fornecer medidas de amplitudes de onda que diferem sig-
nificativamente de zero para uma dada faixa de energia [23]. A participacdo também pode ser

entendida como a medida do nimero de spins que participam do pacotes de onda; quando o
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pacote de onda € localizado a participacao € pequena; quando o estado é estendido temos que a

participacdo tem valor grande (em geral proporcional ao tamanho do sistema)[29].

Fracao dos Estados nas Bordas do Sistema (fx1)

Esta funcao € a soma do médulo da fungdo de onda no sitio 1 (fonte F) com o sitio N
(receptor R), ou também a fracdo dos estados nas bordas do sistema. Esta medida é calculada na
rotina através da dindmica temporal, de modo a obter os valores maximos. Podemos descreve-la

matematicamente da seguinte forma:

vt = AP+ (2.47)

Quando fy; = 1 significa que o estado quéntico esté localizado entre a fonte e o receptor; nesta

situacdo existe a possibilidade desse estado ter sido transferido da fonte (F) para o receptor (R).

Fracao de Estados Dentro do Canal (f.)

A Funcgdo f, assim como as demais medidas tratadas neste topico € obtida a partir da
evolucdo temporal para valores mdximos. No entanto, nesta medida € calculado a soma da
funcdo de onda apenas dentro do canal. A funcdo f. é obtida fazendo o somatério do médulo ao

quadrado da funcao de onda dentro do canal, assim podemos escrever a seguinte expressao:

N—1
fe=(Y 15 (2.48)
n=2

max

Esta medida pode ser definida como a frac@o de estados dentro do canal. Quando temos f. =1
(valor mdximo) entende-se que niao houve a transferéncia do estados, ou seja o estado esta preso

no canal.
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Grau de Localizacao dos Estados Dentro do Canal (Dist)

A Dist € uma funcdo que determina se o estado € localizado ou estendido. Para o
sistema localizado temos um valor alto para Dist, j4 para o caso estendido esta quantidade € zero.
Esta € uma medida estética feita dentro do canal. Nesse caso ndo serd levado em conta o termo
de acoplamento g nem mesmo a dinamica temporal. Para calcular a Dist vamos diagonalizar
o Hamiltoniano apenas referente ao canal desordenado. Vamos coletar todas as autoenergias e
autoestados e fazer o calculo da funcdo Dist. Esta funcio € definida como o médulo da diferenca

entre os valores maximo e minimo das componentes da fun¢ao de onda, como mostrado abaixo:

Dist(E) = || fhuel* = | fEinl?] (2.49)

Ou seja, para cada autoenergia E vamos encontrar os valores maximos e minimos do pacote
de onda. Quando temos um estado estendido temos que |fZ, | ~ [fE. | logo Dist ~ 0. Este
comportamento sugere que o estado € metalico. Para o caso de um estado localizado temos
que |fE,.| >>> |fE, | assim a quantidade Dist é grande. Ou seja, o resultado Dist — 0 indica

estados estendidos, e o caso Dist >> 0 indica estados localizados. Em linhas gerais esta fungao

¢ uma medida do grau de localizacdo dos autoestados dentro do canal desordenado.

Condutancia (G)

Uma medida interessante que pode ser usada para se caracterizar a natureza dos estados
de um méignon em nosso modelo é a chamada condutincia de Kubo-Greenwood. Esta teoria,
originalmente proposta para se estudar a dindmica de cargas em baixa temperatura, foi desenvol-
vida através do célculo de componentes do operador momento. A férmula de Kubo-Greenwood

¢ dada por[24]:

G(E)= Y |(Ea|xH — Hx|Ep) |*§(E — E,)8(E — Ej) (2.50)

Eq.Ep
Nesta equacdo temos que (E,|,|E}) representam autoestados do Hamiltoniano com seus
respectivos autovalores E, e E;,. O termo xH — Hx representa basicamente o operador momento

e x representa a posi¢ao ao longo da cadeia. Esta equacdo, apesar de ter sido desenvolvida para



2. FUNDAMENTACAO TEORICA 25

elétrons, pode ser usada sem restri¢des dentro da teoria de onda de spin. Se faz importante sali-
entar que ndo € simples relacionar a condutividade calculada para magnons com a condutividade
elétrica medida em e? /7. No caso magnético a condutividade ter4 unidades adimensionais e serd

relacionada com a presenca de mobilidade (ou ndo) das ondas de spin.

Densidade de Estados (DOS)

A Densidade de Estados (DOS) € definida como o niimero de estados do sistema para
uma determinado variacao de energia. A densidade de estados estd normalizada de modo que
sua integral resulte em um. A DOS obtida no estudo em questao é calculado na rotina em fortran
considerando apenas o canal do sistema em funcao da energia E. Este cdlculo € realizado por

meio da seguinte equagao:

DOS:Z&(E—E,-)|E> (2.51)
J

Esta func¢do serd obtida por meio do programa em fortran aplicado ao sistema quantico
ja descrito para a andlise de determinados efeitos causados pelo aumento ou queda da densidade

de estados.

Fidelidade

A fidelidade é uma grandeza de interesse em computagcdo quantica por ser capaz de
determinar em quais instantes o sistema se apresenta em determinado estado, utilizando a
evolucao temporal. Além disso, fornece uma alternativa além da diagonalizagdo direta para as
transi¢cdes de energia do sistema [8|]. Esta gradeza fisica faz a média das transferéncias de estados
quanticos. Para a obten¢do dessa gradeza temporal é necessario conhecer o médulo da funcao
de onda do sistema no sitio N. Para obter a expressao da fidelidade é necessario encontrar a
solucdo da equagdo de Schrodinger dependente do tempo. Utilizando a evolugdo temporal como
uma das técnicas para a obtencao da fidelidade na rotina de programacgdo em fortran, temos que
ter informacdes sobre a dinamica do pacote de onda localizado no sitio F (fonte), para que o
tempo seja suficiente para chegar ao sitio R (receptor). Entdo, temos que resolver a equacdo de
Schrodinger dependente do tempo por meio da evolucao temporal, bem como diagonalizar a
matriz obtida como descrito anteriormente. A partir desse resultado podemos realizar o cdlculo

da fidelidade para a transferéncia de estados quanticos. De modo geral podemos exemplificar um
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problema para a obtencdo numérica da expressao da fidelidade. Com a finalidade de demostrar a
equacao da fidelidade faremos uso do protocolo de BB84 (protocolo Alice e Bob) de transferéncia
de um tnico qubit de estados de spin quantico composto por um estado puro e outro misto

representado pela esfera de Bloch mostrada na figura a seguir.

>
J(!
X
1)
Figura 2.2: Esfera de Bloch.[25]]
0 - 0
ly) = cos> |0) + e’¢sin§ 1) (2.52)

Um estado quantico puro € representado por um tnico vetor de estado, enquanto um
estado quantico misto € um conjunto estatistico de estados puros [25]]. A expressao 2.47 descreve
estes estados, e deve ser trabalhada para que o estado final seja o mais préximo possivel do
estado inicial assim a transferéncia serd muito eficiente. Para que isto ocorra € necessério esperar
um tempo especifico para o estado inicial evoluir até o estado final. Como nas extremidades em
geral, ¢ um estado misto deste modo € possivel aplicar o traco dos estados de todos os outros

spins de outros spins de |y) [5].

Pour (1) = P(t) |Wour (1)) (Wour ()] +[1 = P(2)]|0) 0] (2.53)
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Como,
Vo (£)) = ——(cos [0) +e¥sin £ (1) [1)) (2.54)
out P(t) 3 3 s . .
e
6 7]

P(t) = c0s2§ +sin2§| SN,(t)|2 (2.55)

Assim como,
fN(8) = (rle Mo |s). (2.56)

Entdo, podemos considerar o r-ésimo spin em um determinado tempo ¢ = 7, para obter
a fidelidade de comunicagdo quantica através da média sob todo o estado de entrada puro (|y;,))

na esfera de Bloch (figura [2.2)) é dada por:

1
= o [ Wil o1 i) 2 257

Realizando, os calculos vamos ter,

(Win| Pour (10) [Win) = P(10) (Win| Wour (10)) {(Wour (10) | Win) + (Win| [1 — P(10)] [0} (Of | Win)
(Win| Pout (10) |Win) = P(10) (Win|Wour (0)) (Wour (10) | Win)

+(Win| 0) (O [Win) — P(10) (Win| [0) (O] [Win)
(2.58)

Entao,

6 . ,6 .40
—Slnzafs]yr(lo) +Sln4§ | (0)

40 0 .
(Winl Pout (10) | Win) = cos* 5+ cos 2.s (fsr( 0))" +cos*>

*2 2

+COSzg —cos4g — cos® 2sm 2| S,(to)]

(2.59)
Substituindo na expressao 2.51, temos:

1 9 o ,6 o .6 0
=1z /cos4 5+ coszzsinzi(fx(to))* + coszzsinzifﬁ]r(to) + Sin45|fslyr(f0) E

206 40 26 N 2
+cos?§ — cos*S — cos® S sin’ 2 sr(10)]°dQ2.

(2.60)
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Como, [dQ = fOM o sin0d0d ¢, ndo possui dependéncia em ¢ entdo a integral em funcdo de

¢ = 21 portanto,

s,r

1 /7 0] 0 0] 0
F = 5/0 coszasinzzsine( Q’r(to))*ﬁ-coszasinzzsinG N (1)

! (t0)|? + cos*$ 5in6 — cos? §sin®sinb| £V, (t9) |*d6.

S,F

N

. 40 -
+sin* 3sinb | £y,

(2.61)

Resolvendo as integrais vamos ter que:

1.1 1 2 1
F= E[g(fsl?’r(to»* + §fs]Yr(fo) + g‘fs]:]r<t0)|2 +1- §|fﬁlr(to)\2]

= [£,(t0) + (f(10))*]§ + 3+ 61 £ (10) >
(2.62)

Vamos calcular o primeiro termo da expressao

(1) = [ 10) P s U0) | Y (1)~ o)

=1, (19)| [ei*ars(fir (o)) 4 g=ixars(£7(10))]

=2Ify, (to)|cos(arg (£, (10)))- 2.63
(2.63)

A equacdo 2.56 fica,

F =117 )leos(arg (7 (o))l + 5 + gl (o) .64

Para o sistema em estudo neste trabalho f2,(f) = fn(t) (receptor), além disso, cos(arg(f2,(to)))
ndo é relevante em média temporal para valores mdximos de fidelidade, logo podemos desconsidera-

lo. Assim a fidelidade tem a seguinte expressao:

F =5+ 30|+ glivOP .69

Para o sistema da figura 2.1/ vamos observar a fidelidade maxima (F,,,,) alcancada em

um certo tempo variando as amostras, pois a dinamica do sistema muda da acordo com essas
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variagdes. Quando ocorre a perfeita transmissdo de estados, F = 1. Em contrapartida, quando

nada € transmitido, F = % ou seja, fy(t) =0 [26].

Concorréncia

A concorréncia € uma medida do grau de emaranhamento entre particulas de um sistema
de transferéncia de estados quanticos. Essa medida pode ser realizada para estados puros e
mistos, em sistemas constituido de dois qubits. Esta medida de emaranhamento foi desenvolvida
por William K. Woortters em 1998, e possui grande relevancia por ter sido a primeira medida
de emaranhamento para estados mistos de dois qubits, de modo que pdde ser estabelecida uma
condicdo necessdria e suficiente para que estes sejam subsistemas separdveis [16]]. Para definir a
expressdo da concorréncia, vamos usar um estado arbitrario |¥). Podemos escrever |¥) como

combinagio linear dos vetores na base |n):

) =Y @, |n) (2.66)

Onde, @, é uma amplitude de probabilidades e |, ]2 € a probabilidade de achar a particula no
n-ésimo sitio. Assim, podemos supor uma dada matriz de densidades p de um par de sistemas
quanticos considerando todas as possiveis decomposi¢des de estados puros para p. Com base

nisso vamos ter a seguinte equacao para a densidade:

p=1) (=} ) o0 |n) il (2.67)

Utilizaremos a base computacional |00}, |01),]10),|11) para um sistema de qubits, podemos
escrever a matriz densidade reduzida, com o intuito de verificar o quido emaranhado estd um

determinado par de spins (n,i) [26].
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Pnji= (2.68)

Onde, a = 1 — |@,|* — |@i|?, b = |@,]?, ¢ = 0,07 ,d = O} 0, e = | @]

Com base nos estudos de Woortters, a concorréncia para estados mistos de qubits é dada por:
C(p) = max[0, (A1 — A2 — A3 — A4)] (2.69)

Onde, A, sdo os autovalores da matriz, podemos obté-los a partir da raiz quadrada dos autovalores

de pp, e p dada pela expressdo abaixo

p=(8"26")p" (6" 2 6), (2.70)

6” é a matriz de Pauli. Realizando os calculos do produto tensorial entre as matrizes de Pauli e

o complexo conjugado (p*) e por fim fazendo o produto entre pp obtemos:

pp = 2.71)

(e}
=~
W
Koy
(e}

Onde, k; = 2|@,|*|o;|?, ko = 2\a)n|2wnwf‘,k3 = 2|w;|?w;@}, e os autovalores de 2.67 sido &) =

oy = a3 = 0, oy = 4|m,|?*|w;|?, utilizando a equagio 2.65 obtemos a seguinte expressio:

C(pn,i) =2|wy|| o] (2.72)
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Para valores de C(p,;) = 1 temos uma transferéncia de estados quanticos perfeita pois o emara-
nhamento entre as particulas é maximo. Porém, quando C(p, ;) = 0 ndo apresenta transferéncia

de estados quanticos, uma vez que as particulas ndo estdo emaranhadas.

2.1.3 Fidelidade e Concorréncia

A fidelidade e a concorréncia sao quantidades fisicas de suma importancia neste trabalho,
pois trazem informagdes sobre transferéncias de estados quanticos e o grau de emaranhamento
entre a fonte e o receptor. Nesta dissertacdo serd realizada a plotagem de graficos comparativos
entre fidelidade e concorréncia com o intuito de observar a eficiéncia da transferéncia de estados
quanticos com desordem em trimeros e grau de emaranhamento quantico, entre outros fendmenos
fisicos que surgem no estudo destas quantidades. Todas essas gradezas serdo quantificadas a
partir do desenvolvimento de uma rotina de programagao em fortran utilizando métodos de
diagonalizacao de matrizes, evolug¢do temporal, dentre outros, para um sistema quantico composto
por uma fonte e um receptor acoplados ao canal por uma energia de hopping (g). Os gréficos de
concorréncia e fidelidade serdao plotados na mesma figura, a fim de fazer uma andlise de seus
comportamentos, além disso serd feita uma comparacao entre o comportamento de todas as
grandezas citadas para desordens com correlacao em trimeros e nao-correlacionadas.

A fidelidade faz a média das transferéncias de estados quanticos, além disso, pode ser
realizada para estados puros constituido de dois qubits e pode ser generalizada para sistemas
quanticos. Esta € uma ferramenta muito utilizada na teoria da informac¢ao quantica como uma
forma de comparar estados quanticos [11]. A concorréncia trata-se da grandeza fisica que
quantifica o grau emaranhamento quantico de um sistema. Para valores grandes de concorréncia
temos a indicac@o de um sistema quantico com emaranhamento entre determinados sitios. O
emaranhamento € considerado atualmente o principal recurso da computacdo quantica para
processamento de informacdes quanticas. Assim, a questio de criar, aprimorar e controlar o ema-
ranhamento em vdrios sistemas compostos tem grande importancia pritica no processamento real
de informacdes quanticas e atraiu muita atengdo na teoria e na tecnologia de experimentos [10],

esse € um dos principais motivos pelos quais € tdo importante o estudo da func¢io concorréncia.



Capitulo 3

Resultados

O presente trabalho tem como objetivo estudar as transferéncias de ondas de spin em
cadeias do tipo Heisenberg. Em linhas gerais, consideramos uma cadeia com N spins descritos
pelo Hamiltoniano de Heisenberg e investigamos a transferéncia de estados de magnon do
spin localizado na extrema esquerda (spin n = 1) para o spin localizado na extrema direita
(n = N). Salientamos que as extremidades n = 1 e n = N sdo denominadas respectivamente a
fonte (F) e receptor (R). Os spins internos (N — 2) conectando F a R representam o canal. Estas
caracterfsticas podem ser observadas na figura[2.1} Os spins internos do canal vdo apresentar uma
distribuicdo de acoplamento spin-spin com desordem correlacionada. A historia da desordem
correlacionada vem de diversos estudos dentro do contexto do modelo de Anderson. Se faz
importante enfatizar novamente que o modelo de Anderson em dimensao baixa (d = 1 por
exemplo) tem estados totalmente localizados. Incluindo as correlacdes locais tipo dimeros ou
trimeros[|13]], o modelo apresenta algumas ressonancias, que sdo modos transparentes. Este tipo
de desordem correlacionada foi amplamente estudada dentro do contexto eletronico, pode ser
implementada dentro da realidade das cadeias de Heisenberg. Vamos construir nosso modelo de
desordem correlacionada para o canal de spins adaptando os modelo de dimeros ou trimeros que
foram previamente investigados no contexto do modelo de Anderson. Em nosso estudo, o canal
terd acoplamentos j; = 0.5 e j, = 1. Partimos de um canal com todos os spins acoplados com
Jj1. Desta feita, considerando uma dada concentracdo ¢ vamos distribuindo valores j, de maneira
tal que eles sempre aparecam em sequéncias de 3 valores (os chamados trimeros). Podemos
exemplificar uma dada distribuicdo destas como sendo : ...j1 j1 j2 J2 Jo J1 J2 J2 J2---
Observem que sempre que aparece um valor j, ele € sucedido de outros dois valores j, formando

assim um trimero j, jp jz. Salientamos que a implementagdo desta desordem deve ser feita de
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forma cuidadosa principalmente quando a colocagdo do trimero ocorre na extremidade direita
do canal. Caso o penultimo ou ultimo spin do canal sejam sorteados para receber o inicio de
um trimero isso ndo pode ser aceito pois o final do trimero vai acabar ficando localizado fora
do canal (e isso ndo deve acontecer). Entdo, se faz importante salientar, que devemos iniciar o
sorteio aleatdrio para a colocacao de trimeros apenas na regido entre o primeiro spin do canal e o
antepenultimo spin. Uma vez gerado o canal com esta desordem correlacionada tipo trimero falta
configurar a conexdo entre as extremidades (n=1 e n=N) e o canal. Salientamos que os spins F e
R sdo acoplados com o canal através de um termo de exchange de valor g. Ainda mais, vamos
incluir um campo magnético sobre os spins n = 1 e n = N que terd a fun¢do de regular a energia
efetiva diagonal do Hamiltoniano nas posi¢des Hj | € Hy y. Para que a transferéncia possa existir
¢ importante que estes termos sejam bem controlado e estejam ressonantes com o canal [4]]. Ou
seja, vamos incluir um campo magnético nas extremidades de forma que Hy | = Hyny = E FR,
Para a obtencdo das quantidades fisicas desenvolvemos rotinas de programacdo em
fortran. Estas rotinas sdo responsdveis por encontrar resultados para a concorréncia maxima
(Cnax) e fidelidade maxima (F,q,) em fungio da energia (EFR) no sistema, além disso, obtemos
as fungdes de Participagdo (Part), fN1 e fc para energia maxima de acoplamento nas extremi-
dades (g). E por fim observamos as densidades de estados (DOS), (Dist) e a condutancia (G)
dentro do canal para a energia (E). Como ja foi descrito anteriormente, o modelo de Heisenberg

com o campo nas extremidades é descrito por:

N L. N N
H=-Y Ji;Si-Sj— ) BaSi (3.1)
n=1

n=1
Lembrando que o campo externo B, atua apenas em n = 1 e n = N, para os demais spins ele
¢ nulo. Com o desenvolvimento dos célculos descritos no capitulo 2 temos a representacao

matricial do Hamiltoniano H na base |¢,) para um mdgnon em uma cadeia com N spins 1/2.
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2EFR ¢ 0 0 e 0 0
—g gt+h3 3 0 fe 0 0
0 —h3 JstJs  —Ja - 0 0
H= % 0 0 ~ha  Jatas e 0 0 (3.2)
0 0 0 0 o JIyoon-1tg —8
0 0 0 0 e —g 2EFR

NXxN

De posse da representacao matricial do Hamiltoniano (uma matriz tridiagonal) foi realizada a
diagonalizacio total dela e posteriormente calculamos também a evolug@o temporal. Salientamos
novamente que a diagonalizacdo foi feita usando a rotina TQLI do livro "numerical recipies"[21].
A evolugdo temporal foi feita através do célculo do operador de evolugao temporal. Este por
sua vez foi calculado usando os autovalores e autovetores obtidos através da diagonalizacdo. A
maior vantagem de usar o método do operador de evolugdo temporal € a precisdo numérica que
ele impetra ao estudo. O formalismo de operador de evolucao temporal € formalmente exato
(ndo existem aproximagdes como em métodos do tipo Runge-Kutta ou Taylor etc). Desta forma
podemos fazer a evolugio temporal para tempos bem maiores que 10° unidades de tempo, sem
destruir a norma da funcio de onda. Obviamente € possivel sim calcular a evolug@o temporal do
pacote de onda usando métodos aproximados, mas tais métodos no limite de tempo longo ndo
sdo tdo confidveis. Usando este procedimento numérico foi possivel obter as quantidades fisicas
demostradas nos graficos apresentados a seguir. Salientamos que vamos considerar o modelo
contendo correlacdes locais tipo trimeros e também fazer algumas comparagdes eventuais com o
caso sem correlacdes.

Antes de apresentar nossos resultados acerca da existéncia (ou nao) de transferéncia
de estados quanticos, neste modelo vamos apresentar uma breve descri¢cao acerca da natureza
dos autoestados de um mégnon dentro do canal. Vamos considerar apenas os N — 2 spins que

compdem o canal e calcular as quantidades estéticas de Dist, condutancia de Kubo e densidade de
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Figura 3.1: Curvas comparativas entre as densidades de estados (DOS), (Dist) e condutincia (G)
em relacdo a energia do canal (E) para uma concentracio de trimeros com ¢ = 0.1, 0.2, nimero

de amostras (N) e tamanho de cada amostras na seguinte ordem: 1000, 500, 250.

estados. O Hamiltoniano do canal é o bloco central de tamanho (N —2)x(N —2) do Hamiltoniano

mostrado acima, onde foram removidas as linhas e colunas referente a fonte e o receptor. Na

figura [3.1) obtemos curvas comparativos entre a fungdo (Dist), densidade de estados (DOS) e
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L5 2

Figura 3.2: Curvas comparativas entre as densidades de estados (DOS), (Dist) e a condutincia
(G) em relac@o a energia no canal (E) para amostras sem correlagdo, com nimero de amostras
(N) e tamanho de cada amostras na seguinte ordem: 1000, 500, 250.

condutincia (G) para diversos tamanhos e diversas concentra¢des de trimeros. A densidade de
estados vai indicar no sistema onde tem estados e onde ndo tem, no caso do sistema em estudo as
observacdes indicam que na regido de energia baixa DOS € grande, portanto, existe uma grande
quantidade de estados de um médgnon. Outro ponto interessante na densidade de estados é que na
regido de baixas energias ela se torna mais suave. Esta suavizacdo da DOS tem relacdo direta com
a existéncia de estados metélicos. Nas regides de energia alta em geral nota-se poucos estados de
um mdgnon. A fung@o (Dist) contribui para diferenciar estados localizado de estados estendidos.
A Dist é pequena nas regides de baixa energia indicando a presenca de estados estendidos
(particularmente em E = 0 e E = 0.5). Na regido de altas energias a distancia é grande o que
sugere estados localizados. A condutancia é uma quantidade que mede a existéncia (ou nio) de
estados condutores (estados estendidos). Através das curvas obtidas para a condutancia podemos
perceber que para E < 0.5 temos uma regiao com boa condutancia. Especialmente em E = 0.5

temos que a condutividade parece ser mdxima. Podemos observar também que os resultados
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obtidos anteriormente sdo qualitativamente validos para os diversos tamanhos e concentragdes
que utilizamos. Desta forma, esta andlise sugere a existéncia de estados metalicos dentro do
canal na regido de baixas energias, particularmente £ =0 e E = 0.5. Se faz importante comparar
os estudos anteriormente apresentados com o caso de um canal com desordem bindria nao
correlacionada (ou seja, uma sequéncia aleatdria sem correlacdes de valores J; e J,). Neste caso
ndo € necessario definir a concentracdo pois vamos considerar probabilidade 0.5 de ocorréncia
para ambos os valores. Os resultados para as funcdes estdticas podem ser encontrados na figura
[3.2] Podemos observar claramente que apenas o modo em torno de E = 0 apresenta indicios
de comportamento condutor. Os demais estados de alta energia sdo isolantes. Portanto, nossos
resultados claramente indicam que canais desordenados sem correlagdes sdo isolantes na regido
de energia alta. A presenta de correlagdes tipo trimero promove o aparecimento de ressonancias
(modos condutores) na regido de altas energias. Agora que entendemos qual a natureza dos
autoestados dentro do canal vamos investigar a transferéncia de estados quénticos entre a fonte e
0 receptor.

Na figura temos os resultados para fidelidade e concorréncia maxima em fung¢do
da energia na fonte e no receptor (EXR). Consideramos N = 50 e um niimero de amostras
igual 4500. Serd analisado o comportamento de C,,x € Fy,4 para quatro valores distintos de
concentracdo de trimeros (c).

Os grificos da figura[3.3]exibem o comportamento da fidelidade e concorréncia maxima
em funcdo da energia (EFR), com a concentracio de trimeros variando entre 0.05,0.1,0.15,0.2.
Estes experimentos computacionais foram realizados com intuito de observar o comportamento
da concorréncia e fidelidade com quatro variagdes de c, para as energias de acoplamento externo
ao canal, ou seja para as energias de acoplamento entre a fonte (F) e o canal, assim como entre o
receptor (R) o e canal.

Nas regides de energia variando de 0 4 0.5 aproximadamente, para qualquer valor de

concentragiio observa-se valores consideravelmente altos para Fy,qx € Cpax. Quando EFR

cresce
nota-se uma queda nessas quantidades chegando a zero para Cy,,, € 0.5 para F,,,. Os valores
altos de F4y € Gy indicam que nesta regido estd ocorrendo uma boa transferéncia de estados
quanticos, enquanto que nas regides onde temos pouca ou nenhuma presenca de concorréncia
e fidelidade sabe-se que ndo esta ocorrendo transferéncia de estados quanticos. Isso costuma

ocorrer para valores altos de energia, como podemos observas nos grificos da figura A

faixa de energias onde o sistema possui os modos estendidos (ou com grande comprimento de
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Figura 3.3: Concorréncia méaxima (Cpgy) e fidelidade maxima (F,,,) em fungdo da energia
(ETR) para uma amostra de 4500, N = 50 e valores de concentrago de trimeros variando de
¢ =0.05,0.1,0.15,0.2.

localizagdo) fica exatamente na regido de baixas energias ([0,0.5]). Podemos observar que nesta
regido encontramos ressondncias para as quais fidelidade e concorréncia ficam proximas de 1.
Nos pontos onde ocorre a ressonancia podemos perceber a presenga forte do emaranhamento
quantico, principalmente quando G, = 1 ou préximo disso, pois como ja foi mencionado
anteriormente a concorréncia ¢ uma medida que quantifica o emaranhamento quantico. Da
mesma forma, em toda essa regido que observa-se valores baixos de concorréncia e fidelidade,
também encontramos a presenga do emaranhamento menos intenso. Os casos onde ndo ocorre
transferéncias de estados e nem emaranhamento sdo os estados localizados com valores altos de
energia caracterizando o sistema como isolante. Esse comportamento ocorre para Cy,,x = 0 €
Fnax =0.5.

Para efeito de comparagéo foi realizado este mesmo experimento na figura [3.4] para
o modelo sem correlagdo com N = 50 e 1000 amostras. Salientamos que este modelo sem

correlagdo aqui investigado € um modelo com distribui¢ao bindria Ji, J, com concentracdao
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Figura 3.4: Concorréncia maxima (F,,) e Fidelidade maxima (Cy,,,) em funcéo da energia
(ETR) para uma amostra de 1000 e N = 50 no para o modelo sem correlacio.

¢ =0.5. Ou seja, ndo existem correlagdes tipo trimeros, € uma distribuicdo aleatdria bindria sem
correlagdes internas. Podemos observar que tanto F,, quanto Gy, apresentam valores maximos
apenas na regido de energia bem baixa (EXX ~ 0). Salientamos que estados de um magnon com
grande mobilidade em uma cadeia de Heisenberg desordenada ocorrem apenas na regido de
energia proxima de zero, pois tais modos tem grandes comprimentos de onda e assim sdo pouco
afetados pela presenca de desordem. Desta feita, as fungdes F,,x € Cpqx acabam sendo afetadas
pela existéncia de modos localizados na regiio de EF® > 0 e assim apenas os modos préximos
da energia nula apresentam transferéncia de estados quanticos. Desta forma fica ainda mais claro
o papel relevante das correlacoes tipo trimeros em cadeias magnéticas desordenadas.

Agora fixaremos as energias da fonte e receptor em EfR = 0.5 e vamos estudar a
dependéncia de algumas quantidades fisicas em relagio ao parimetro (g), lembrando que g é
o valor dos acoplamentos nas extremidades do sistema como mostrado na figura[2.1] Vamos
calcular a dependéncia das fungdes fyi, f. e a fungdo participagdo (Part) com o parimetro g.
Enfatizamos que a escolha de EF'® = 0.5 tem relagdo com a ﬁguraonde podemos observar que
para este valor de energia temos uma regido com a presenga de modos ressonantes caracterizado
por ter uma boa transferéncia de estados quénticos e a presenca de emaranhamento quantico.

Entdo com base nisto serd feita uma analise da figura [3.5]
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Figura 3.5: Fungdes fy1, f. e Participacdo em relagcdo a energia de exchange das extremidades
do sistema (g). Fixamos a energia da diagonal nas extremidades em EX® = 0.5. Consideramos
4000 amostras e N= 50. Nesta figura abordamos o caso dos trimeros para uma concentragio
variando de ¢ = 0.5,0.1,0.15,0.2.

Os experimentos computacionais mostram que quando a energia E/R

€ proximo de 0.5
ja é sabido que a concorréncia e fidelidade em seus valores maximos siao préximos de 1 resultando
na transferéncia de estados e emaranhamento quéntico. Salientamos novamente que o canal
desordenado para energias em torno de (E = 0.5), apresenta modos com grande comprimento
de localizacdo (ressonancias). Assim os estados estdo sendo transferidos do primeiro sitio para
ultimo sitio, logo a funcao de onda vai esté localizada no primeiro e no ultimo sitio, de modo que
fn1 1nicia com seu valor maximo para o caso de g pequeno e em todos os casos de concentracio
de trimeros, como podemos perceber nas curvas das figuras[3.5] O f, mostra se existe ou nao
fungdo no canal. Nas curvas da figura acima o f; inicia préximo de zero pois estd ocorrendo
transferéncia de estados quinticos como podemos comprovar com os valores altos de fy1, isso
significa que ndo tem fungdo de onda no canal para a energia de acoplamento (g) em valores
muito pequenos, € que o primeiro e o ultimo estado estdo emaranhados. Porém, a medida que o
valor de g aumenta € perceptivel a queda nos valores de fy indicando que esta havendo pouca

ou nenhuma transferéncia de estados de modo que f, cresce, pois a func¢io de onda fica presa no

canal. Portanto, o fendmeno de transferéncia de estados s6 vai ocorrer para valores de g bem
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Figura 3.6: Distribui¢do de probabilidade P(Fy,y) versus Fy,, considerando modelo com corre-
lagGes tipo trimeros com g = 0.01, EfR = 0.5, ¢ = 0.1, N = 50 e 4000 amostras.

baixos.

E possivel analisar as propriedades de localizacdo do canal através do niimero de
Participacdo, que pode ser compreendido como algo da ordem do nimero de dtomos que
participa do pacote de onda [5]. Na ﬁgura temos o comportamento da participacdo (Part)
para a energia de acoplamento nas extremidades do sistema (g). Inicialmente a fungao é zero para
valores pequenos de g. Este comportamento se deve ao fato de que estd ocorrendo transferéncia
de estados quanticos, assim o sistema estd no modo estendido. Com base nisso Part € zero para
g muito baixo, pois ndo € possivel quantificar o grau de localizacdo no sistema, no entanto, a
medida que a energia g cresce a func¢do participacdo também cresce seguindo um padrdo parecido
com a fung¢do f,, esse comportamento independe da concentracao de trimeros na amostra para
este caso.

Vamos complementar esta andlise acerca da existéncia de transferéncia de estados
quanticos neste modelo e sua dependéncia com o parametro g usando a distribui¢ao de proba-
bilidade para a fidelidade méxima F,,,. Considerando o canal com desordem do tipo trimero

e escolhendo EFR = 0.5 e ¢ = 0.1. Desta forma calcularemos diversos valores de Fj,,, em
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Figura 3.7: Distribui¢do de probabilidade P(Fu,y) versus Fy,, considerando modelo com corre-
lagdes tipo trimeros com EFR =0.5,¢=0.1, N =50, 4000 amostras e £=0.1,0.2,0.4.

uma cadeia com N = 50 considerando 4000 amostras. De posse destes valores de fidelidade
méxima vamos entdo obter a distribui¢ao de probabilidade P(Fy) versus Fy,,. Salientamos
que o célculo desta quantidade é basicamente um histograma normalizado dos valores de F;,,4x
na regido [0.5, 1]. O resultado deste cdlculo pode ser encontrado na ﬁgura Podemos observar
claramente que a distribui¢do P(Fu,y) € praticamente nula na regido com F,,, < 1. Préximo de
do valor maximo F,;, ~ 1 temos a distribuicao de probabilidade efetivamente localizada. Este
resultado apenas confirma que este modelo, para este limiar de correlacdes e para fraca interacao
g apresenta forte fidelidade dentro do contexto de transferéncia de estados quanticos. Por outro

lado, se aumentarmos o valor de g vamos perceber um comportamento bem diferente. Na figura
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3.7| plotamos a distribui¢do de probabilidade P(F,) versus Fy,,, para o mesmo caso que foi
mostrado anteriormente (¢ = 0.1, N = 50 e 4000 amostras) sendo que agora com g =0.1,0.2,0.4.
A medida que g cresce a distribuicdo P(F,y) fica mais pronunciada em valores menores de F
ou seja, na média a fidelidade mdxima média vai caindo consideravelmente, e assim nao temos
transferéncia de estados quanticos. Este resultado estd em total concordancia com os resultados
anteriores obtidos através das fungdes fy1, f. e a funcdo participagdo (Part).

Em resumo, estudamos a transferéncia de estados de um magnon em cadeias ferro-
magnéticas. Consideramos uma fonte F conectada em um receptor R através de um canal
desordenado. Consideramos canais com desordem bindria ndo correlacionada bem como canais
com desordem bindria com correlagdes tipo trimero. Através de um detalhado arcabouco de
célculos numéricos mostramos que canais com desordem correlacionada tipo trimeros podem
apresentar estados ressonantes na regido de altas energias. Este resultado tem forte contraste
com cadeias bindrias aleatdrias ndo correlacionada onde a ressonancia aparece apenas em E = 0.
Conseguimos mostrar numericamente que a desordem correlacionada do tipo trimero promove
a transferéncia de estados quanticos de F até R com boa fidelidade e mantendo bom nivel de

emaranhamento quanticos.



Capitulo 4

Conclusoes

Nesta dissertagdo foi realizado um estudo utilizando o modelo de Heisenberg para um
sistema quantico formado por magnons em cadeias ferromagnéticas desordenadas com N spins,
considerando primeiros vizinhos. Esta pesquisa teve como objetivo principal analizar a eficiéncia
da transferéncia de estados quanticos para uma desordem em trimeros. O sistema estudado
estd representado na figura[2.1{e € compostos por duas extremidades, (fonte (F) e receptor (R)),
ligados fracamente ao canal por uma energia de hoppingg. O canal que € o responsavel por
transferir as informacdes de F até R, este tem um hoppingj.

Os resultados foram obtidos por meio de um experimento computacional, onde foi
desenvolvida uma rotina de programacao descrita no capitulo 2, com a finalidade de observar
o comportamento da fidelidade, concorréncia, participagdo, condutancia, Dist, densidade de
estados, fy1 e f. em funcdo das energias de hopping do sistema. Na figura temos as
curvas das densidades de estados (DOS), (Dist) e condutincia (G) para as concentragdes de
trimeros iguais a 0.1 e 0.2 em fung¢do da energia do canal (E). Para cada valor de concentragdo
considera-se trés valores de nimero de amostras com N = 500, 1000,2000 para as seguintes e
seues respectivos tamanhos de amostras; 1000, 500, 250. As curvas demostram de modo geral
para quais energia o sistema apresenta estados localizados ou estendidos. Na figura[3.2] fizemos
um estudo das quantidades fisicas (DOS), (Dist) e (G) considerando o modelo com desordem
ndo correlacionada. Nesta figura mostramos que o caso ndo-correlacionado tem estado isolantes
em praticamente todo o espectro e apenas o modo de energia nula € metalico.

Apo6s entender a natureza dos estados de um magnon dentro do canal apresentamos
nossos primeiros resultados acerca da existéncia ou nao de transferéncia de estados quénticos da

fonte até o receptor. Foram obtidos resultados sobre a concorréncia e fidelidade em funcao da
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energia nas extremidades (EF) ( figura . Os resultados desta figura descrevem um sistema
com transferéncia de estados eficiente no intervalo de EFR entre 0 e 0.5 aproximadamente. A
transferéncia € perceptivel devido aos valores mdximos para a concorréncia e fidelidade indicam
também que esta é uma regido com bastante emaranhamento entre a fonte e o receptor. Para
o caso com desordem nao correlacionada foi possivel observar que a transferéncia de estados
quanticos ocorre apenas na regido de energia nula. Os calculos mostrados nas demais figuras do
capitulo de resultado mostraram numericamente que o sistema com desordem correlacionada
do tipo trimero tem transferéncia de estados quanticos na regido de energias baixas e para fraco
acoplamento com a fonte e receptor. No limite de acoplamento forte a fidelidade e a concorréncia
ficam bem préximas dos valores minimos o que indica a auséncia de transferéncia de estados
quanticos.

Em linhas gerais nossos resultados indicam que a presencga das correlagcdes do tipo
trimero promovem o aparecimento de transferéncia de estados quanticos para regides de energias
dentro do intervalo [0,0.5]. Em comparac¢@o com o caso com desordem n@o correlacionada o
modelo com correlagdes € bem mais eficiente para um experimento de transferéncia de estados
de um médgnon. Em um contexto de perspectivas para este trabalho podemos incluir os efeitos da
dimensionalidade no modelo. Podemos avaliar a transferéncia de estados quanticos considerando
canais com dimens@o maior que o caso aqui apresentado. Podemos generalizar nossos estudos
para um canal do tipo escada (ou seja, duas linhas de spins acoplados) ou entdo geometrias
bidimensionais. O procedimento numérico aqui apresentado teria que ser adaptado, mas a

metodologia de cdlculo e boa parte das grandezas fisicas poderiam ser utilizadas.
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