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Resumo

A manipulacdo e controle de ondas de matéria estdveis e espacialmente localizadas através de
campos externos € um objeto muito atraente do ponto de vista cientifico e tecnoldgico. Entender
como se dd o comportamento de particulas sob acao de campos de conducdo nos permite
aplicar diretamente em tecnologias atuais como efetuar armazenamento de estados quanticos
e transferéncia coerente de informacdo quantica. O controle da dinamica eletronica pode nos
fornecer acesso a tarefas computacionais de forma eficiente. Nessa dissertacdo de Mestrado
investigamos o papel de alguns ingredientes sobre dindmica do elétron em uma cadeia cristalina
sob acdo de um campo elétrico pulsado, tais como: a interacdo elétron-elétron de Hubbard e o
acomplamento elétro-fonon. Trabalhamos com modelos numéricos de sistemas nanoestruturados
destinados a solu¢dao da equacdo de Schrodinger dependente do tempo. Apresentamos uma
excelente concordancia entre os resultados obtidos numericamente com a abordagem semi-
classica. No primeiro trabalho modelamos um elétron em uma cadeia cristalina 1d sob acdo de
um campo externo pulsado. Mostramos que ao aplicarmos uma sequéncia de pulsos elétricos
temos o surgimento de um novo comportamento do pacote de ondas eletronico. Se ligarmos o
campo elétrico pulsado em apenas um instante de tempo, dando um momento inicial a particula,
o elétron realiza um movimento unidirecional. Apresentamos a possibilidade de controle do
pacote de ondas tanto na sua dire¢do de propagacdo como também a velocidade em que esse
elétron se deslocard. No segundo trabalho incluimos a interacao elétron-elétron e investigamos
quais a relacdo de aplicarmos um pulso elétrico gaussiano e o o grau de emaranhamento das duas
particulas. Vimos que além de promover o transporte unidirecional dos dois elétrons controlando
sua direcdo e velocidade, conseguimos controlar a dindmica da banda de estados ligados e estados
nao-ligados separadamente. Além disso, apresentamos que para os campos com intensidade
maxima [ = w/2 e I = 37/2 e uma interagdo elétron-elétron intermedidria, as duas particulas
apresentam um grau de maximo emaranhamento. Por fim, no dltimo trabalho, estudamos as
consequéncias da interacao elétron-fonon acarreta a um sistema de particula inica sob acdo de
um campo elétrico pulsado. Nossos célculos sugerem que a aplicacdo de um campo elétrico
pulsado £, em uma cadeia ndo-linear, € capaz de criar auto-estados armadilhados e promover
uma transporte unidirecional. Além disso, as singularidades do campo nos permite controlar
a velocidade de propagacdo desses modos auto-armadilhados como também a dire¢do desse
movimento. Através de um mapeamento numérico conseguimos caracterizar nosso sistema em

cinco regiodes.

Palavras-chave: 1. Campo elétrico pulsado. 2. Elétrons interagentes. 3. Particulas correlaciona-

das. 4.Cadeia nao-linear.



Abstract

The manipulation and control of stable and spatially located across external fields is a very
attractive object from a scientific and technological point of view. Understanding how the
behavior of particles under the action of driving fields allows us to apply directly to current
technologies such as effecting storage of quantum states and coherent transfer of information
quantum theory. Electronic dynamics control can provide us with access to computational
tasks efficiently. In this dissertation, we investigated the role of some ingredients on electron
dynamics in a crystalline chain under the action of a pulsed electric field, such as: the Hubbard
electron-electron interaction and the electro-phonon coupling. We work with numerical models of
nanostructured systems destined to the solution of the time-dependent Schrodinger equation. We
present an excellent agreement between the results obtained numerically with the semi-classical
approach. In the first work we model an electron in a crystalline chain 1d under the action of
a pulsed external field. We show that when we apply a sequence of electrical pulses we have
the appearance of a new behavior of the electronic wave packet. If we connect the field electric
pulsed in just an instant of time, giving a moment initial the particle, the electron performs a
one-way motion. We present the possibility of controlling the wave packet both in its direction of
propagation as well as the speed at which this electron will move. In the second work we include
the electron-electron interaction and investigate the relation of applying a Gaussian electric
pulse and the the degree of entanglement of the two particles. We saw that beyond promote the
unidirectional transport of the two electrons controlling direction and speed, we have managed
to control the dynamics of connected states and non-connected states separately. Besides that,
we show that for the fields with maximum intensity / = 7/2 ¢ [ = 37 /2 and an intermediate
electron-electron interaction, the two particles have a degree of maximum entanglement. Finally,
in the last work, we studied the consequences of the interaction electron-phonon entails a single
particle system under the action of a field electric pulsed. Our calculations suggest that the
application of a pulsed electric £, in a nonlinear chain, is able to create self-trafficking and
promote one-way transport. In addition, the singularities of the field allows us to control the
propagation speed of these modes self-trapping as well as the direction of this movement. Across

numerical mapping we can characterize our system in five regions.

Keywords: 1. Pulsed electric field. 2. Interacting electrons. 3. Correlated particles. 4. Non-linear

chain.
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1 Fundamentacao Teorica

Esse primeiro capitulo tem como objetivo trazer ao leitor alguns dos principais fendmenos
caracteristicos do comportamento de particulas em sistemas de baixa dimensionalidade na
presenca dos ingredientes presentes nos modelos por nds estudandos, como campos elétricos
externos, interacao entre as particulas e interacdo elétron-fonon. Na secao 1.1, iniciamos com
um breve apanhado histérico sobre a teoria dos metais, permeando desde o modelo cldssico de
Drude até a aplicacdo da mecénica quantica com o modelo de Bloch. Dedicamos uma se¢ao
para tratar exclusivamente sobre o modelo de Bloch (se¢do 1.2), onde veremos que a natureza
quantica do elétron em conjunto com o potencial cristalino nos permite explicar fendmenos
até entdo ndo explicados. Na secdo 1.3 descreveremos a dindmica de uma particula quando
submetida a acdo de um campo elétrico. Veremos que a depender das caracteristicas do campo
elétrico aplicado, a dindmica da particula apresenta respostas diferentes, nos levando a diversos
fendomenos, com por exemplo as oscilagdes de Bloch (Bloch Oscillations). Em seguida, na se¢do
1.4, descreveremos o papel da interacao elétron-elétron em alguns sistemas de grande e pequena
densidade eletronica. Por fim, trataremos na secao 1.5 de modelos onde a interacdo entre o

elétron e os modos vibracionais da rede apresentard um papel importante na dinamica eletronica.

1.1 Desenvolvimento historico

Ap6s a descoberta do elétron em 1897 por J. J. Thomson, comegaram a surgir modelos
que tentavam explicar o comportamento dos recém descobertos elétrons em materiais, em especial
os metais. A teoria dos metais segundo (BASSALO, 1993; BASSALO, 1994; HODDESON;
BAYM; ECKERT, 1987) divide-se em trés categorias, que sao:

1. O periodo cldssico tem seu inicio datado no ano de 1900. Marcado pelo desenvolvi-
mento da teoria de Drude (DRUDE, 1900) que tenta, por meio de um formalismo puramente
classico, explicar propriedades térmicas e elétricas dos metais. Para Drude, os elétrons eram as
Unicas cargas que movimentavam-se no material, de modo que, seu modelo baseia-se essencial-

mente no uso da teoria cinética dos gases para um metal.

2. O periodo semi-cldssico ocorrido entre o rapido intervalo de 1926 e 1928, onde
caracteriza-se pela substitui¢ao da distribuicao de Maxwell-Boltzmann cléssica, utilizada por
Drude em sua teoria, pela recém elaborada estatistica de Fermi-Dirac (FERMI, 1926; DIRAC,
1926). Em 1926, W. Pauli aplicou a teoria que explicava o comportamento de férmions ao

fendmeno de condugdo de elétrons em metais para explicar seus comportamentos paramagnéticos
(JOAS, 2010).

Em 1927, A. Sommerfeld, aplicou a nova estatistica ao modelo de Drude para explicar

a condutividade de metais (JOAS, 2010). O modelo de Sommerfeld também desconsidera a
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interagdo entre os elétrons e os fons.

3. O periodo quantico, iniciado em 1928, quando Felix Bloch (BLOCH, 1929) levou
em consideracdo, em sua tese de doutoramento, a presenga da estrutura idnica. Através do seu
modelo foi possivel entender as propriedades da func¢do de onda eletronica. Tal estudo serd visto

em detalhes na proxima secao.

Em 1937, os autores (BOER; VERWEY, 1937) chamam a aten¢@o para um grupo de
semicondutores que ndo estavam corroborando com o modelo desenvolvido por Bloch. Nesse
trabalho os autores apresentam resultados experimentais desenvolvidos em amostras de 6xido de
niquel II (NV2O) e 6xido cuproso (C'uy0), conhecidos como 6xido de metais de transicao. Estes
materiais mesmo possuindo uma banda de condugdo parcialmente preenchida, se comportavam
experimentalmente como um isolante. Estes resultados mostraram que, apesar do Modelo de

Bloch ter apresentado uma teoria para explicar a condutividade dos metais, estava incompleto.

Em 1968, o autor (MOTT, 1968) descreve em seu trabalho os efeitos da interagao
Coloumbiana entre os elétrons da rede. Mostrou a existéncia de uma transi¢do metal-isolante,
conhecida na literatura como transicdo de Mott. Em uma transicdo de Mott, o elétron que se
desloca pela cadeia pode naturalmente ao chegar em um determinado orbital podera encontra-
lo ocupado. Nesse caso, como ha a existéncia de intera¢ao entre as particulas, ocorrerd uma

interacao repulsiva entre eles, cuja energia dessa interacao é dada por:

2 (1
U © (_) (1.1)
47'('60 T12

onde ¢; € a permissividade do vacuo e 75 a distancia entre os elétrons. Desta forma, existe

um valor critico para o custo energético dessa dupla ocupacao que faz com que a interagao

elétron-elétron iniba a propagacdo da particula e o sistema apresente um comportamento isolante.

1.2 Teorema de Bloch

Como visto na se¢do anterior, Bloch foi o primeiro a empregar um tratamento puramente
quantico na tentativa de explicar a condutividade dos metais. Em seu modelo, assumiu que todos
os fons da rede sdo iguais, estdo igualmente espacados e utilizou uma aproximacao de elétrons
independentes. Neste caso, a Unica interagcdo existente no sistema € entre os elétrons de valéncia
e os fons da rede, representado por um potencial i6nico V' (x). Assim podemos escrever, para o

caso unidimensional, que:
V(z) =V(x+ za) (1.2)

onde z é um nimero inteiro e a é a magnitude do vetor de rede, como podemos ver na figura 1.

Dessa forma, Bloch tinha como objetivo encontrar uma funcao de onda que confinada a

um potencial peridédico qualquer, do tipo da equacao (1.2), de modo a satisfazer a equacao de
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Figura 1 — Padrao tipico de um potencial cristalino. Todos os fons da rede sdo iguais, representado
pelos pontos preenchidos e estdo equidistantes um do outro por uma distancia a.

V(x)
#’
x
Fonte: Do autor, 2018.
Schrodinger Heyp = Ev:
R o2
N V4 = F 1.3
i V(@) ¥ = By (13)

onde o primeiro termo representa a componente cinética da particula, m é a massa da mesma
e h é a constante de Planck. O segundo termo representa o potencial i6nico V () que possui a
mesma periodicidade da rede. Utilizando ferramentas de Teoria de Grupos e expansdes em séries
de Fourier podemos resolver a equacdo de Schroedinger e demonstrar que a funcdo de onda

do elétron em um autoestado de energia de uma rede pura unidimensional é dada pela funcao
¥(x) = u(z)ere,
Inicialmente vamos considerar um potencial periddico unidimensional qualquer V' (z) =

V(z + za), de modo que, podemos realizar uma expansio em séries de Fourier:

[i27an ]
Viz) = v, , 1.4
(0= 3 Vaerw | == (1.4)
1 [ [i2 1
Vo= —/ V(z)exp e (1.5)
aJo a |

Para evitarmos problema com efeitos de borda vamos utilizar condi¢des de contorno periddicas,
conhecidas também como condi¢des de contorno de Born-von Karman'. Assumimos que o

material unidimensional ndo € mais retilineo e sim, conectado formando um anel. Assim, temos:

Y(z) =Y(z+ Na), (1.6)

onde N representa o nimero de vetores primitivos.

Escrevendo também a fun¢@o de onda em termos de séries de Fourier,

Y(x) = ) trexp [izmk} (1.7)

Na

k=—o00

I Ashcroft, Neil W.; Mermin, N. David (1976). Solid state phys. New York, Holt, Rinehart and Winston. p. 135.
ISBN 978-0-03-083993-1.
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_ l/alp(x) exp |:227TZL‘IC:| (18)
a Jo a

e substituindo as equagdes 1.4 e 1.7 em 1.3 obtemos que

h2 02 127an 2rxk 12nxk
; [—%@—sznexp( . )]wkexp{ Vo ]_;Ewkexp[ N ] (1.9)

ou ainda,

Na

Z[ G (_i27rk>2_
2m Na
k
k
ZZV,M NnEID [ﬂmk ( )} =0 (1.10)
Na

k—Nn
Na

somatorio estd sendo realizado, podemos escrever que:

212 k2 h? 2wk
Z [ IN2g2 _E] ¢keXp( ) ZZVMM Nn X
k

12
B exp <z m:k) N

Realizando uma mudanca de varidvel % — e mantendo-se no intervalo em que o

k—N
— [ﬂmk (E v ")} —0 1.11)
a Na
2rxk 2m2k2h?
;GXP ( Na ) [( IN2q2 - E) wk + ;Vn¢k—Nn] =0 (112)

Uma vez que a fungdo deve ser satisfeita para quaisquer valores de z, todos os termos que
multiplicam a expotencial de x devem ser nulos
(27?2k2h2

IN2g2 _E> wk+zvn¢k—Nn = 0. (1.13)

A equacgdo 1.13 faz parte de um conjuto de equagdes lineares que possuem solugdes ndo triviais.
No entanto, se conhecermos o comportamento de V,, conseguimos mostrar que, exceto para a
condi¢do k = ko < N, 08 Vi, +nn S30 ndo nulos V n inteiro. Escrevendo esses possiveis valores

de 1, em func¢do da expansao de Fourier temos

ba) = 3 dneacn | 2T

n=—oo

2imxkg 2imtxNn
= Z_: Yo+ Nn €XP Na exp " Na

ou ainda, definindo que

2imax (ko + Nn)]

> ik
= > wkownexp< Nao) (1.14)

n=—oo
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onde u(x) possui a mesma periodicidade da rede e k, pode assumir valores apenas dentro da

primeira zona de Brillouin.

Desta forma, Bloch encontrou que os autoestados 1 que satisfazem a equagdo de Schro-
dinger para um potencial periddico sdo dados pelo produto de uma fungéo u(x) que conserva a

periodicidade da rede por uma onda plana exp (2imxn/a), ou seja,

Y(x) = u(z)exp (Qizxn) : (1.15)

A partir desse modelo, ficou demonstrado que a fun¢do de onda de um elétron poderia
se mover livremente por toda a estrutura cristalina. Ou ainda, que a funcdo de onda eletronica
se estende por todo o sistema. Outra contribui¢do importante foi a possibilidade de distinguir
condutores e isolantes. Essa distin¢cao possui relagdo direta com o surgimento de bandas de

energia proibidas como consequéncia da estrutura periddica cristalina.

1.3 Presenca de Campo Elétrico

Entender o comportamento dos elétrons em meios condutores quando sujeitos a uma
diferenca de potencial € de grande interesse tanto para a fisica tedrica do estado sélido como
também para as engenharias com suas aplica¢des. Na teoria do elétron livre, ao aplicarmos
um campo elétrico uniforme paralelo a cadeia teriamos que o elétron realizaria uma dinamica
uniformemente acelerada, como previsto através das equagdes cldssicas do movimento. Quando
consideramos o elétron de Bloch em uma cadeia cristalina sob a a¢cdo de um campo elétrico cons-
tante, a resposta da funcdo de onda deixa de ser uniformemente acelerada e passa a apresentar
uma dinimica ndo intuitiva. A periodicidade do potencial V () apresenta um papel fundamental
no comportamento do pacote de ondas eletronico. O elétron, agora, realiza oscilagOes coerentes
com uma frequéncia proporcional a intensidade do campo externo aplicado. Essas oscilacdes
sdo conhecidas na literatura como Oscilagcoes de Bloch (ASHCROFT; MERMIN, 1976; FELD-
MANN et al., 1992; HARTMANN et al., 2004). Explicaremos a seguir o fendmeno a luz do

modelo semi-classico.

A abordagem semi-cldssica consiste em uma generalizacdo da teoria do elétron livre para
o caso de um potencial espacialmente periddico. Ou seja, substituiremos o0 momento classico
da particula pelo momento utilizado na mecanica quantica p’ — hik. Seja o hamiltoninano do
sistema de um elétron em uma cadeia cristalina sob a¢do de um campo elétrico constante dado

por:

H=—-———+V(z)—eFEx, (1.16)

onde —e € a carga da particula e £/ o campo elétrico constante. Partindo das equacgdes de
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Hamilton podemos escrever :

dr’ oOH

@& - op (1.17)
dp OH

B 1.1
dt or (1.18)

Sendo di’/dt = v, podemos utilizar a primeira equagio para encontrar uma expressao para a

velocidade do pacote de ondas

=

- W (1.19)

Assim, temos que a equacgdo (1.19) determina a velocidade de grupo da particula.

Com a segunda equacgdo de (1.17), podemos encontrar a equacao horaria no espaco k,
vejamos:
dp  OH

i o (1.20)

dp’ dp OH d
L opE T — V(D) — eE 1.21
at = = or T gl @ ekl (12D
como V' (x) é constante, o lado direito da equagdo (1.21) resulta na forga proporcionada sobre o
elétron devido a presenca do campo. Assim temos:
dk
h— = —eFE. 1.22
i e (1.22)
Podemos observar que a variacdo temporal de k: é diretamente proporcional ao campo elétrico.

Integrando a equacdo 1.22 obtemos uma equagdo horaria do movimento uniforme no espago k:

. —eE -
k(t) = ; t + K. (1.23)

Para distinguirmos mais precisamente a diferenca entre o comportamento de um elétron
livre e um eletron sob um potencial periddico, temos que levar em consideracdo o fato de que o
espaco k: é dividido em zonas de Brillouin e nessa regido existe uma relagao da energia com o
vetor de onda 5,1(15) Na figura 2 temos o comportamento de uma particula numa banda. Em (a)
temos a representacio da Energia £/ em func¢do do vetor de onda k. Em (b) temos a dependéncia

da velocidade de grupo 7, com k.

Com o campo elétrico desligado, o elétron encontra-se no estado em que k= EO =0de
modo que sua velocidade é nula ¢ = (1/h)0e/ Ok = 0. Quando o campo elétrico € aplicado na

direcdo negativa do eixo X, devido ao valor da carga (—e), o vetor de onda k do elétron percorre
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os estados até chegar no ponto A. O ponto A € idéntico ao ponto A’, no entanto, estdo separados
por um vetor da rede reciproca 27 /a. Considerando a representacdo de zona repetida, quando a
particula chegar no ponto A, o vetor de onda eletronico sai da primeira zona de Brillouin e entra
na proxima zona, que possui as mesmas caracteristicas da primeira. Levando em consideragdo
ainda o esquema de zona reduzida, uma vez que a funcao g(lg) € periddica, podemos representar
a mudanca de sentido do vetor de onda k com o tempo como um processo periddico no qual o
ponto k vai de A’ até A, de modo que repetird o ciclo, esse ciclo é conhecido como reflexdes
de Bragg. Com isso, temos que a energia da particula realiza oscilagdes entre £(A’) e (A).
Correlacionado a este fendmeno, existe uma oscilacio da velocidade ¢ no espago real, uma vez

que, a velocidade da equacgao (1.19) muda periodicamente de sinal.

Como estamos entendendo um movimento oscilatorio se faz interessante calcularmos o

periodo de oscilagdo. Adotando que o vetor de onda k: estd inicialmente em A’, temos

- - T
k(0) = ky=——
0) = Fy=—"
- —eF T
k tos = —tos -
(1) = —
T T —eEt
a a h
segue que:
2r (—e)Et
a - h oS
21h
tos = = — 1.24
’ (—e)Ea (1.24)

onde 7 € o periodo de oscilagdo. Uma vez determinado o tempo necessario para a particula

realizar uma oscilacao completa, podemos podemos calcular a frequéncia dessa oscilagao.
Vejamos:

2n (—e)Ea

W = —=-—"—":

T h
Através do formalismo semi-classico obtivemos que a frequéncia de oscilagdo € diretamente

(1.25)

proporcional a intensidade do campo elétrico. Uma outra medida interessante que podemos obter
diante dos célculos apresentados, ¢ a amplitude de oscilacao da fun¢do de onda eletronica. Ela
nos informaré se o elétron de fato encontra-se dentro da primeira zona de Brillouin. Sendo as

funcdes g(lg), 7 e k contfnuas em todo o intervalo de [—7 /a, 7 /a], podemos através da equacdo

o
() — 7y = / LOe(k)
0

1.19 escrever que:

i ok
Lo
- 1/ Octh) dt iy
hJo ok dk
1 - -
= — [e(k(t)) — e0(k(0))], (1.26)

(—e)E
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Figura 2 — Dinamica de um elétron sob a influéncia de um campo elétrico constante. (a) Relagdo
energia versus vetor de onda k& no espago reciproco. (b) Relacao velocidade versus
vetor de onda k no espaco real.

a) e(k)

-~

[SIE]
[NIE]

Fonte: Do autor, 2018.

a expressdo [e(k(t)) — eo(k(0))] representa a largura da banda W, logo, a amplitude de oscilago
¢ da forma -
Tmazr = —- 1.27

Aplicando um campo elétrico constante sob uma cadeia com um potencial periddico, o
pacote de ondas realiza oscila¢des periddicas com uma frequéncia proporcional a intensidade
do campo externo aplicado. Estas oscilacOes sdo conhecidas como oscilagcdes de Bloch. Os
elétrons apresentam oscilacoes com amplitudes constante ao longo do tempo. Este fendmeno
também pode ser conhecido como localizacao dinamica (DUNLAP; KENKRE, 1986). Os autores
mostraram que uma for¢a externa uniforme periddica pode controlar o espalhamento do pacote

de ondas de uma particula movendo-se em uma cadeia cristalina.

Podemos ver esse fendmeno através da figura 3, onde temos a simula¢ao numérica de
um elétron em uma rede cristalina sob a¢do de um campo elétrico constante. Em (a) temos
a posicao média do pacote de ondas quando um campo elétrico de intensidade £ = 0,5 é
aplicado parelelamente a cadeia. Em (b), € possivel observar que a frequéncia de oscilagdo do
elétron possui 0 mesmo valor que a intensidade do campo aplicado, corroborando assim com
a equacao (1.25). Na figura 3 (c) alteramos a intensidade do campo elétrico para £ = 0, 75.
E interessante comentarmos que devido ao aumento da intensidade do campo, a amplitude de

oscilagdo diminuiu, em total acordo com a descriagdo semi-classica na equagao (1.27).

Uma das dificuldades para a observacao experimental das oscila¢cdes de Bloch em sélidos
era a quantidade de energia necessdria (alguns elétron-Volts) para que houvesse a reflexao

de Bragg. Também ndo era possivel trabalhar com energias altas, devido ao fato de que o
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Figura 3 — Em (a-c) temos a posi¢do média (x(¢)) de um pacote de ondas gaussiano de largura
inicial 0 = 1, 0, dispoto inicialmente no centro de em uma cadeia unidimensional com
N = 100 sitios sob a¢do de um campo elétrico constante ££. Em (b-d) a transformada
de Fourier (x(w)) mostra um comportamento oscilatério com frequéncia w = F.
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Fonte: Do autor, 2018.

relaxamento por processos de dispersao € muito rdpido, ndo fornecendo tempo suficiente para
a realizacdo de um periodo de oscilacdo completo. Essa questdo do tempo de dispersdo é
importante, pois, se o elétron € espalhado muito antes de atingir uma das bordas da primeira
zona de Brillouin ele se movera sempre na dire¢cdo do campo elétrico, ou seja, o resultado sera

andlogo ao caso do elétron livre.

Com o avango da tecnologia a ideia de oscilagdes de Bloch apenas no ambito teérico foi
abandonada. Os autores (LEO et al., 1992; LEO, 1998; FELDMANN et al., 1992; LYSSENKO
et al., 1997) observaram experimentalmente este fendmeno através de superredes semicondutoras
por experimentos opticos. Outra observacdo experimental importante se deu através do resfria-
mento de d&tomos de Césio, pelos autores (DAHAN et al., 1996; PEIK et al., 1997), como também
em condensado de Bose-Einstein (ECKARDT et al., 2009; CHOI; NIU, 1999; MORSCH et
al., 2001; ANDERSON; KASEVICH, 1998). Isso nos mostra que, os aspectos especiais das
oscilacdes de Bloch ja encontram-se bastante explorados e conhecidos tanto no ambito tedrico

quanto experimental.

1.4 Interacdo elétron-elétron

Pela teoria de bandas, temos que materiais que possuem bandas de energia completamente
vazias ou completamente preenchidas apresentam um comportamento isolante. Enquanto que,
0s materiais que possuem bandas parcialmente preenchidas sao classificados como metais. Em
termos de energia de Fermi (F), temos que em um isolante este nivel £ encontra-se localizado
em um gap de energia, figura 4 (b). Enquanto que em um metal terfamos Fr cortando a banda

de energia, figura 4 (a).
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Figura 4 — Esquema para uma transi¢ao metal-isolante utilizando teoria de bandas para o caso
de Bloch. Temos que a transicao ocorre devido a mudanca na estrutura da banda que
remove a sobreposicao entre as bandas preenchidas e vazias.

(a) Metal (b) Isolante

m—»

(o]
ol3l

o
olyl

k—> k—»

Fonte: Retirada da referéncia (ZALLEN, 2007). Traducao: Do autor, 2018.

O modelo proposto por Bloch consegue desvendar o comportamento isolante para
sOlidos através da utilizagdo da teoria de bandas. Essa teoria aplica-se satisfatoriamente em
grande parte dos casos, no entanto, apresenta inconsisténcias para alguns materiais. Um exemplo
disso foi quando em 1938 os autores (VERWEY; BOER, 1938) apresentaram uma variedade
de isolantes que possuem a camada 3d incompleta. Ou seja, materiais que deveriam ter um
comportamento metdlico seguindo a descricdo da teorida de bandas mas, no entanto, apresentam
uma resistividade com cardter isolante. Esse acontecimento abriu os olhos de que a teoria de

Bloch para caracterizacdo dos materiais estava indiscutivelmente incompleta.

Com isso, anos mais tarde, o fisico Nevill Francis Mott propds uma explicagdo para esse
fendmeno, apresentando um modelo onde a interag@o elétron-elétron se fazia presente. O esclare-
cimento para tal comportamento, apresentado por alguns materiais, é que, devido a apresentar
uma energia de interagdo elétron-elétron compardvel ou dominante sobre a componente cinética
(hopping) entre os orbitais vizinhos, surge um gap de energia, impedindo a condug¢do. Desta
forma, mostrou-se que a interacdo elétron-elétron € capaz de alterar as propriedades de transporte
dos materiais. O cardter isolante em diversos sistemas passou a ter como causa a interagcdes entre

os elétrons da rede. Essa fase isolante ficou conhecida com isolante de Mott.

Na figura 5 temos uma representacao dos dtomos em forma de pocos de potenciais e o
elétron de valéncia de cada &tomo ocupando um nivel de energia que, na figura, é representado
pelas linhas horizontais. No cristal, a medida em que os d&tomos sdo aproximados, os niveis de
energia desdobram-se de modo que ha o surgimento da largura de banda B, ver (a). A largura
da banda B depende da distancia entre os fons. No esquema de um dtomo livre temos que a
banda de energia se estende de —B/2 a +B/2. Para o caso em que a banda de energia seja
meio preenchida, temos que a energia média de um elétron é em torno de —B/4. Essa queda na

energia tem relacdo direta com a coesao cristalina.
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Figura 5 — Representacao dos dtomos em forma de pocos de potenciais e o elétron de valéncia de
cada dtomo ocupando um nivel de energia que, na figura, é representado pelas linhas
Transicao

STy

Fonte: Retirada da referéncia (ZALLEN, 2007). Traducao: Do autor, 2018.

Ja na figura 5 (b) temos a mesma representacdo dos dtomos em forma de pocos de
potenciais. No entanto, agora, os niveis de energia sdo duplamente degenerados, de modo que,
possuem dois elétrons de spins opostos (obedecendo o principio da exclusdo de Pauli). Cada
nivel de energia pode ter zero, um ou dois elétrons. Quando dois elétrons estdo ocupando o
mesmo sitio, sabemos que a interacdo possui um cardter repulsivo e isso faz com que a energia
do nivel atdmico seja elevada, como podemos ver na figura 5 (¢). A condi¢do para termos um
isolante de Mott € que o custo energético da dupla ocupacdo U seja maior que a largura da banda

de energia B, figura 5 (b), assim teremos uma localizacao induzida pela interacao elétron-elétron.

Um dos modelos mais utilizados para uma descri¢ao da transicao de Mott € o proposto
por Hubbard, cujo o Hamiltoniano é composto apenas pelos dois termos responsaveis pela
transicdo. Um termo que representa a energia cinética e outro para a a energia de interagao
elétron-elétron (LIEB; WU, 1968):

H=-t Z(CZTCJ-T + CLCN) +U Z c%cnchqi (1.28)

(i) g

sendo C;r (¢j) o operador de criag¢do (aniquila¢@o) no sitio 7 (7). O parametro ¢ corresponde a
amplitude de probabilidade para o elétron saltar (hopping) para os sitios primeiros vizinhos (ij).
U representa o termo de interacdo de Hubbard quando os elétrons ocuparem o mesmo orbital

(on-site).

A titulo de exemplificacdo, temos que um dos materiais que atualmente intriga a comuni-
dade cientifica do ponto de vista de aplicacdes tecnoldgicas vem sendo o didxido de vanadio
(V O,). Isso porque ele apresenta uma transi¢io de fase a temperaturas proximas a ambiente.

Ou seja, o material deixa de agir como um metal e passa a se comportar como um isolante.
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E mais interessante ainda, € que essa transformagdo ocorre em uma curta escala de tempo.
Acredita-se que, com um pequeno resfriamento, esse material pode se tornar util para aplicagdes
tecnoldgicas. No entanto, € preciso ainda desenvolver um melhor entendimento de como ocorrem

essas mudancas de fase.

Foi com esse intuito que recentemente que os autores (BRITO et al., 2016) realizaram
um estudo tedrico da estrutura eletrdnica do composto inorganico V' O nas suas duas fases (no
qual chamam no trabalho de M, para a fase metélica e )M, para a isolante), utilizando a teoria
de densidade funcional e dinamica de campo médio. Os autores mostram que as transi¢oes de
fases tém ligacdo fundamental com a fisica de Mott. Com isso, ainda mostraram que foi possivel

observar experimentalmente a conexdo entre a transicao e a elevacdo da temperatura.

O autor (SHEPELYANSKY, 1994) foi o pioneiro a considerar a interacao de Hubbard
entre duas particulas. Em seu trabalho, considerou que os elétrons interagiam entre si quando esti-
vessem no mesmo sitio (on-site) em um potencial idnico desordenado. Apesar de ser um modelo
simples onde trata apenas a interag¢do entre duas particulas, seus resultados recuperam fendome-
nos fisicos importantes contidos em problemas de muitas particulas (MULLER-GROELING;
WEIDENMULLER; LEWENKOPF, 1993). A proposta de (SHEPELYANSKY, 1994) trouxe a

tona uma série de estudos sobre sistemas de duas particulas interagentes.

1.5 Interagao elétron-fébnon

Ao assumirmos que os ions da rede possuem uma pequena mobilidade de modo a
realizarem pequenos movimentos oscilatérios em torno de uma posi¢do de equilibrio, a dindmica
da funcdo de onda eletronica pode ser significativamente alterada. A interacdo do elétron com
esses modos vibracionais d4 origem a um tipo de interacdo, conhecida na literatura como
interacao elétron-fonon. Um dos principais conceitos relacionados a estes sistemas € que, apos
a interagdo exceder um valor critico ocorre um fendmeno de localizagao conhecido como
auto-armadilhamento da funcdo de ondas (self-trapping) (KENKRE; CAMPBELL, 1986).

Um dos pioneiros no estudo envolvendo a interagdo entre elétron e movimentos de
vibragao da rede foi o autor (HOLSTEIN, 1959a; HOLSTEIN, 1959b), o hamiltoniano efetivo

proposto por Holstein é dado pela expressao:

Z 2 2
|:mpn + TX + J( nCn+1 + CnJrlCn) (E + AX )C Cn (129)
onde P, é o operador momento no sitio n, X,, € o operador posi¢do do elemento n da cadeia, J
€ a energia necessdria para o elétron sair do sitio n e saltar (hopping) para os orbitais vizinhos
n+1len—1,cl ec,sdo os operadores de criagio e aniquilagdo do elétron, €, sdo as energias
iOnicas em cada n, por fim, A é um pardmetro de acomplamento associado a energia eletronica

dos sitios da cadeia.
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Considerando que o movimento de vibracdo de cada sitio da cadeia € tdo lento que atige
a posicao de equilibrio em uma escala de tempo muito menor que o tempo de evolucio do pacote
de ondas eletrdnico, podemos considerar que os fons da cadeia estdo fixos, assim o termo cinético
da equacao 1.29 € nulo. Com isso estamos considerando que a interacao elétron-fonon se dd de
modo instantineo, essa consideragcdo é conhecida como aproximacdo adiabatica. Todavia, se esta
interacao nao for imediata, tem-se uma interagdo elétron-fonon ndo adiabética. Assumindo que
os estados do sistema podem ser representados através de uma superposi¢ao das fun¢des de onda
de cada sitio, ou seja, (7, 1, ..., Ty ) = ij:l (1, ooy TN ) Gn (T — nd, x,), podemos resolver

o hamiltoniano da equacdo 1.29. Vejamos,

N N N
Mw?2 9 z : T T E X f

x| m

m

n=1 n=1 n=1

M 2
Z ( QW %ﬂg) A + J Qi1 + Q1) + A:Emam] Om- (1.30)

* *

Tomando o complexo conjugado ¢* = > a} ¢* , temos que:

/w*}hpdfz Z M;Z“f'i (Z ajn,am/ﬁn/(bmd'r?) + J (a:‘n/(amH —i—aml)/gbfn,d)md??)

+ A (xmafn/am/¢;,¢mdf> (1.31)

Adotando nulas as integrais de sobreposi¢do de orbitais (overlap) para todo m # m’ e consi-
derando normalizadas as funcdes de onda moleculares e as funcdes de onda de estado, temos:
[ ¢t pmdF =1sem=ne [*pdi=1—>" |a,|*> = 1. Podemos entdo escrever a equacio

1.31 como:

M 2
H' =3 ;$i+Z[Ja;(am+1+am71)+Axm|am\2]. (1.32)

n

Calculando os z,, que miniminizam a energia H’, segue que:
n

OH' da*
arp = Moﬂxp + A|ap|2 + ; 8:[7;? [Axmam + J(am+1 + am_l) - )\am]
Oa, »
+ [Azar, + J(ami1 + QGm-1) — Aap). (1.33)
— Oy,

Utilizando a equagdo de Schrodinger independente do tempo (H1) = 1)) podemos escrever:

M 2 * *
eal, = Z ( - a:2> al) + 7 (a0 )+ Axpal?)

2 n
(5 - ; 5 xi) a) = J(ag,al) ) + Azpaly) (1.34)

Desta forma, podemos escrever a equacao 1.33 como:

OH' ) ) Muw? da’, , Oa,,
oz, = Mw?z, + Ala,|” + (5—2 5 n ; . am—l—amaxp , (1.35)

n
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devido a normalizacdo da fun¢do de onda, o dltimo termo € nulo, assim, obtemos o seguinte
Hamiltoninano:
OH'
Oz,

= Mw?z, + Ala,|*. (1.36)

Uma vez que a minimizagdo da energia H’ exige que os valores de z, devem ser tais que

OH'/0x, sejam nulas, desta forma, podemos escrever que:

0 = Mw?z,+ Ala,|?

Alay|?
z, = =l (1.37)

Substituindo ess resultado em 1.32, o Hamiltoniano H’ fica:

Ala,|?
H — ; [—% + Jay (api1 + an-1)] . (1.38)
Utilizando as relagdes candnicas tha = gg{: e tha* = _gTBZ podemos obter a equacgdo de
Schrodinger nao-linear discreta, dada por:
L d
zhaan(t) = J[ans1(t) + an1(t)] = Xnlan(t)]Pan(t). (1.39)

onde y = A%/Mw? é o parAmetro que regula o grau de interagio elétron-fonon. A 1.39 nos revela
uma das principais caracteristicas de sistema ndo-lineares discretos que € a capacidade de auto-
armadilhar a fun¢@o de onda, conhecido na literatura como self-trapping. Podemos encontrar
esse tipo de aproximacdo adiabatica em diversos trabalhos: (MOLINA; TSIRONIS, 1995;
DATTA; KUNDU, 1996; DATTA; JAYANNAVAR, 1998a; MOURA; CAETANO; SANTOS,
2012; ZHANG; KANG; LI, 2017)

Resolvendo numericamente a equacao 1.39 podemos exemplificar o fendmeno de auto-
armadilhamento. Na figura 6 temos a probabilidade de encontrarmos o elétron no sitio inicial
(quadro superior) e a fungdo participacdo no limite assintético (quadro inferior). Observa-se que
ap6s um determinado grau de acomplamento elétron-fonon y a probabilidade de retorno no sitio
inicial comeca a aumentar, enquanto que, a fun¢do participagdo tende a zero. Isto significa que
naquele ponto (y ~ 3, 70) temos o inicio de uma transi¢do entre o regime em que a fungdo é
estendida e outro regime em que a funcdo € localizada. Essa transi¢do ocorre devido a interagdo
entre a funcdo de onda eletronica com os modos vibracionais da rede, esta interagdo tem como

consequéncia o fendmeno de auto-armadilhamento (self-trapping).

Outros modelos surgiram na tentativa de entender a interacdo elétron-fonon. Um desses
trabalhos € o desenvolvido pelos autores (SU; SCHRIEFFER; HEEGER, 1979), conhecido como
modelo SSH. Enquanto o Holstein investigou a dindmica eletronica sob acao de fonons 6pticos,
Su-Schrieffer-Heeger considerou em seu modelo a influéncia de fonons actsticos sobre a fungdo
de onda eletronica. Nesse caso, o acoplamento do elétron com a rede se da através do termo

cinético, ou seja, através do termo de salto (hopping) entre os sitios vizinhos. Outro fator € o fato
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Figura 6 — No painel superior temos a probabilidade de retorno R(t.,) em um tempo longo em
fungdo de x. Enquanto que no painel inferior temos a fun¢io participagdo P(t..) para
cada valor de x. Utilizamos um pacote de ondas tipo delta localizado inicialmente no
centro de uma cadeia com /N = 1000 sitios.

Fonte: Do autor, 2018.

dos estudos sobre o modelo de Holstein estarem centrados na obten¢do de um Hamiltoninano
efetivo, enquanto o modelo SSH é costumeiramente tratado como um sistema de duas equagdes
acopladas. Onde uma equacgao representa a dinamica da rede cldssica e uma outra a dinamica
eletrOnica. Dentro desta perspectiva, temos o surgimento de diversas investigacdes que utilizam
o modelo SSH (VELARDE, 2010; NETO; MOURA, 2016).
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2 Dinamica de um elétron na presenca
de campo pulsado

Como vimos no capitulo anterior, o0 campo externo tem uma influéncia muito forte
na dinamica de um elétron. Controlar o transporte de particulas quanticas através de campos
de conduc¢iao externos € um problema bésico de grande interesse para a comunidade cientifica.
Monitorizar dindmicamente a evolugdo do pacote de ondas carrega uma aplicabilidade gigantesca,
como efetuar armazenamento de estados quinticos e transferéncia coerente de informacao
quantica (SONG; SUN, 2005).

Ao submetermos um pacote de ondas a um campo elétrico dependente do tempo a
dindmica eletronica apresenta uma dependéncia direta com as caracteristicas do campo externo
aplicado. Como exemplo podemos citar o fendmeno das super oscilagdes de Bloch (HOLTHAUS,
1999; KUDO; MONTEIRO, 2011; CAETANO; LYRA, 2011b), que descreve um fend6meno de
oscilacoes de grande amplitudes, que reproduz um certo tipo de comportamento do pacote de

ondas em uma cadeia periddica sob acdo de uma superposi¢ao de campos elétricos.

Em 2010 os autores (HALLER et al., 2010a) realizaram um experimento em condensado
de Bose-Einstein onde conseguiram mostrar super-oscilagdes de Bloch e também o transporte
unidirecional do pacote de ondas. O experimento consiste em um condensado de Bose-Einstein
com 1,2 x 10° 4tomos de Césio (Cs) armadilhados por feixes cruzados carregados adiabati-
camente dentro de 400 ms em uma rede 6ptica unidimensional verticamente orientada. Com
estd configuracdo (ver figura 7 (a)), os dtomos sao levitados contra a gravidade por meio de um
gradiente de campo magnético de maneira que os dtomos ficassem espalhados formando uma
rede de aproximadamente 50 sitios. Os autores conseguem criar um campo utilizando artificios
do conjunto levitacdo magnética e gravidade que geram o efeito de uma superposi¢dao de campos
dada pela expressao F'(t) = Fy + AF sin(2nvt + ¢). Onde Fy € uma forga constante, AF é
a amplitude de modulagdo, v € a frequéncia de modulagdo e ¢ € a diferenga de fase entre os

campos.

Na figura 7 (b) temos a integra¢do niimerica da aceleragio dependente do tempo [a(t) =
Fo/m + AF/msen(2n(vg + Av)t + ¢)]. Em (a) temos o caso ressonante, em que v = vg,
devido a essa condi¢do o pacote de ondas realiza um movimento unidirecional. A direcao de
propagacao € determinada pela diferenca de fase ¢. Observe que quando ¢ = 0 temos um
movimento unilateral para o lado direito da cadeia, enquanto que quando ¢ = 7 o pacote de
ondas inverte sua direcao de propagacdo. Isso acontece devido ao fato de que a velocidade de
grupo apresentar uma dependéncia com o cosseno. Assim, para os casos em que ¢ = w/2 e

37 /2, o pacote de ondas realiza oscilagdes de Bloch.
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Figura 7 — Em (a) Configuracio experimental de uma cadeia de aproximadamente 50 dtomos sob
efeito de um campo externo formado pela superposi¢do de uma forca constante e uma
dependente do tempo. Em (b) Posicao média do pacote de ondas em uma cadeia com
N = 500 sitios sob a¢do de um campo elétrico externo formado pela superposicio de
um campo constante e outro harmoénico. Mostramos trés curvas para direntes valores

de ¢.
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V' 240
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Fonte: (a) Retirada da referéncia (HALLER et al., 2010a). Tradug¢do e (b) Do autor, 2018.

Em 2011, os autores (CAETANO; LYRA, 2011a), visando compreender detalhadamente
a dinamica de uma particula sob ac¢do de dois campos, apresentaram um estudo numérico e uma

andlise analitica através da abordagem semi-clédssica. O campo utilizado pelos autores é dado
pela expressdo (HALLER et al., 2010b; HOLTHAUS, 1999; KUDO; MONTEIRO, 2011):

F(t) = —e[Fy + AFsin(wt + ¢)] (2.1)

onde o parametro F{ representa a intensidade do campo uniforme (DC - Direct Current), AF
a amplitude de oscilacdo, w a frequéncia de oscilagdo do campo alternado (AC - alternating

current) e ¢ € o parametro de fase.

Em seus estudos, Caetano e Lyra investigaram a influéncia da condi¢ao inicial do pacote
de ondas sobre a dindmica eletronica sob a¢do dos campos supracitados. Quando falamos em
dinamicas de particulas, a largura do pacote de ondas € um parametro impotante a ser avaliado,
pois, este possui influéncia direta no comportamento do elétron. Para pacotes de ondas com
largura muito estreita (oy =~ 0) o centroide ndo apresenta nenhum movimento (DOMINGUEZ-
ADAME, 2010), ou seja, a posicao média do pacote de onda permanece no sitios inicial ny. A
medida em que aumentamos a largura inicial (0 — 00) a dindmica do pacote de onda passa a
coincidir com a descri¢do semi-cldssica (CAETANO; LYRA, 2011a).

2

Na figura 8, temos a evolugdo temporal da posicdo média < x(t) >= > nl¢,(t)|°, para

diferentes larguras do pacote de onda conduzido pelo campo externo com parametros Fi = 0.6,

! Para mais detalhes sobre a relacdo entre as condi¢des iniciais do pacote de onda e a dinAmica do pacote de ondas,

consultar o Apéndice A
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Figura 8 — Evolugao temporal do centroide para diferentes larguras do pacote de onda. Utilizamos
uma rede com N = 500 sitios, 0 = 0, 1; 1,0 e 30. Adotamos a seguinte configuragdo
para o campo elétrico. Fy = 0,6, AF = 0,8F,, ¢ = 0 e w = wWajoch-

270 —T T ——— -

- 6=0,1
— 06=10

260 |
250
240

230

<x(t)>

220
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Fonte: Do autor, 2018.

AF = 0.8Fy e ¢ = 0. Ao assumirmos valores para ¢ > 0 o centroide do pacote de ondas
apresenta um deslocamento linear unidirecional ao longo da rede. Isto se da apenas quando a
frequéncia do campo AC é considerada multipla da frequéncia de oscilagdo do centréide do
pacote de ondas, frequéncia de Bloch, acusada pelo campo DC (wpiocr). Outro fato interessante
a ser observado € que a medida em que vamos aumentando a largura do pacote de ondas, sua
velocidade de deslocamento também aumenta. Os autores mostram que para ¢ >> 0 a dindmica

do elétron corrobora com a descri¢cdo semi-cldssica desenvolvida no trabalho.

Dentro desse contexto de transferéncia de estados quanticos e controle coerente de onda
de matéria através da aplicagdo de campos externos, propomos nesse capitulo uma ferramenta
para controlar a dindmica do elétron em uma cadeia unidimensional cristalina. Mostramos através
de resultados numéricos e analiticos que com a simples utilizacdo de um campo elétrico pulsado

€ possivel manipular o comportamento do pacote de ondas eletronico em uma cadeia 1D pura.

2.1 Modelo e Formalismo

Nosso modelo consiste em um sistema formado por N dtomos idénticos distribuidos
regularmente em uma cadeia unidimensional. Esta cadeia possui um dnico orbital n por sitio, de
modo que os elétrons podem ocupar estes orbitais. Um elétron que ocupa um determinado orbital
7 possul uma energia €, referente a energia potencial do sitio ocupado. Utilizando a aproximagao
de ligacdo forte (tight-binding), assumimos que existe uma pequena superposicao (overlap) entre
os orbitais, de modo que, a particula s6 pode interagir com os orbitais dos primeiros vizinhos

n+1loun—1.
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O hamiltoniano que descreve o modelo apresentado € dado por

Ho ==Y ([t) Wnsa] + [$ns1) (Wnl) + Y enltn) (0l (2.2)

onde |n) é um estado de Wannier localizado no sitio n, com energia potencial ¢, e .J representa
energia necessdria para o elétron se deslocar entre os orbitais mais préximos n + 1 ou n — 1.
Ao submetermos esse sistema a uma diferenca de potencial, o Hamiltoniano da equagdo (2.2) é

acrescido de um termo para representar a atuacao desse campo elétrico externo, assim temos que

H = —J 37 () (st + [nsn () + 3 nltn) (] = 3 eE(tnalts,) (0] (23)

n

onde e é a carga da particula, F(t) representa o campo elétrico aplicado paralelamente a cadeia,

n € o operador posi¢do e a 0 espacamento entre os sitios da cadeia.

Para realizarmos a evolucao temporal desse sistema, vamos escrever as componentes do
pacote de onda na representagio de Wannier, que é dada por |U()) = > ¢.,[1),,) € governada
pela equacdo de Schroedinger dependente do tempo. Aplicando o operador H da equagdo (2.3)
em |¥(¢)) temos que,

H|¥(t) = [ JZ (o) (Wt |+ (1) (4l +Zenlwn wn] [Zebm!wm] (2.4)
—ZeE Jnaliy) %!Zcbmwm
_ —JZ (V) (D1 | + [Yns1) (Wn]) qumwm +Zen|¢n ¢n|2¢m|wm
—ZeE )0 1) (| tom)

— Z eE(t)nagy, [vn) (Vnltm)

= —J (Zgbmwn Ot 1m + Gl Un) O 1m> +Z¢m — eE(t)na]|¢m)0nm

devido a propriedade da func¢do delta, ao realizarmos a soma em n e m
H[U(t)) = =J(Dni1 + dn1)|thn) + en — eE(t)na]Pn[t)n). (2.5)
Desta forma, encontramos a seguinte equacao de Schrodinger:
iy, = —J(Pns1 + Gn_1) + [€n — eE(t)naloy, (2.6)

adotaremos uma unidade de energia de tal maneira que J = e = a = h = 1 e expressaremos o

tempo em unidades de i/.J.
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Para resolvermos numericamente a equagao de Schrodinger dependente do tempo [ver
eq. (2.6)] utilizamos o método de Runge-Kutta de quarta ordem. Utilizamos um incremento
de tempo dt = 1073 que se mostrou suficiente para a conserva¢io da norma da fungio de
onda (1 — > |#,(¢)|* < 1073?) em todos os intervalos de tempo mostrados nos resultados
deste capitulo. Consideramos que em ¢ = 0 o pacote de onda tem a forma de uma gaussiana

posicionada no centro da cadeia cristalina. Ou seja,

Gt =0) = A(la) eap [—(n 4;2"")21 @.7)

onde A(co) é um fator de proporcionalidade, o a largura da gaussiana e ng a posicéo central da

mesma, N/2. Aplicamos um campo elétrico pulsado E/(t)
—(t—1)2
E(t) = B(p)exp {%} (2.8)
p
onde p € a largura do campo elétrico gaussiano e controla a duracdo de cada pulso, 7 € o tempo

de referéncia em que cada pulso € aplicado e B(p) ¢ uma constante que modula a intensidade do

campo.

Para caracterizar a dindmica do nosso sistema utilizaremos algumas quantidades fisicas
tipicas empregadas na literatura. A posicdo média do pacote de onda ou comumente conhecido

como centroide

<x(t)> = > nla(t)P, (2.9)

n

o deslocamento médio quadratico

(1) = \/Z (n— < x(t) >)? [a(0) 2.10)

e a probabilidade de retorno de encontrarmos o elétron na posicao inicial, que pode ser escrita

como ng = N/2

R(t) = [, (1) (2.11)

2.2 Resultados

Para uma melhor compreensdo do papel desempenhado pelo campo elétrico pulsado
sobre a dinamica do pacote de ondas eletrOnico, iniciaremos nossos resultados apresentando
a forma como um pacote de ondas inicialmente gaussiano se estende pela cadeia cristalina na
auséncia de campo elétrico, isto é, F'(t) = 0. Na figura 9 temos o perfil da evolugdo temporal da
densidade de probabilidade de uma funcao gaussiana centrada no centro da cadeia cristalina de
N = 500 sitios. Como todos os sitios da cadeia possuem a mesma energia potencial, observa-se

como resultado o pacote de ondas se espalhando por toda a rede, corroborando com o modelo
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Figura 9 — Evolucdo temporal do pacote de onda em uma rede cristalina com N = 500 sitios.
Consideramos inicialmente uma fun¢do de onda do tipo gaussiana de largurac =1 e
centrada o sitio no = N/2. Nao hd campo elétrico aplicado sob o sistema, E(t) = 0.

Fonte: Do autor, 2018.

de Bloch apresentado no capitulo anterior. Podemos através da figura 9 a medida que o tempo
evolui o pacote de ondas se propaga alargando-se e diminuindo sua amplitude.

A figura 10 (a) nos mostra o perfil da evolucao temporal da densidade de probabilidade
da fungdo de onda |¢,|> em funcdo de ¢ € n. Em nossos célculos utilizamos uma cadeia unidi-
mensional com N = 500 sitios. Como condig¢do inicial temos um pacote de onda gaussiano de
largura 0 = 1 e centrado em ng = N /2. Neste primeiro experimento ligamos o campo elétrico
pulsado em quatro instantes de tempo 7 = 10, 40, 70, 100 unidades de tempo [vamos representar
unidades de tempo como: (u.t.)], cada pulso com uma duracao de p = 0.886 (u.t). A constante
de normalizagdo B(p) foi ajustada de modo que ao integrarmos a equagdo (2.8) resultasse em

um impulso de valor [ = [*°_ E(t)dt = 7 /2.

Nos tempos iniciais ¢ < 10 (u.t.), onde o campo elétrico encontra-se desligado F(t) = 0,
o pacote de onda evolui sem nenhuma interacao. No entanto, ao aplicarmos o primeiro pulso,
o pacote de ondas € empurrado em uma direcio preferencial caracterizando um movimento
unidirecional. Ao aplicarmos o segundo pulso em ¢ = 40 (u.t.) o pacote de ondas é desacelerado
instantaneamente, de modo que sua velocidade de grupo é aproximadamente zero, ou seja, vy ~ 0.
Ap6s ligarmos o terceiro pulso em ¢ = 70 (u.t.), o pacote de ondas apresenta um comportamento
ndo intuitivo. O elétron reinicia seu movimento unidirecional, porém na orientagdo oposta. Em

= 100 (u.t.), ligamos o quarto pulso e a particula responde novamente cessando seu movimento.

Este comportamento pode ser entendido através do formalismo semi-cldssico. Para uma

particula de carga e sujeita a acdo de um campo externo dependente do tempo, podemos utilizar
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Figura 10 — Evolugdo temporal do pacote de onda em uma rede cristalina com N = 500 sitios
conduzido por um campo elétrico pulsado. Consideramos uma func¢do de onda do
tipo gaussiana de largura ¢ = 1 e centrada no sitio ny = /N/2. Ligamos o campo
em quatro instantes de tempo, 7 = 10,40, 70, 100. Em (a) evolucdo da densidade
de probabilidade |¢,|?, (b) temos a dindmica da posi¢do média do pacote de onda a
cada pulso elétrico aplicado.
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Fonte: Do autor, 2018.
o teorema da aceleracdo e escrever o vetor de onda k como
o - e 12
k= ko+ 7_1/ E(t)dt (2.12)
t;

sendo a relac@o de dispersao do sistema expressa por e(E) = 2Jcos(ka) + €, a velocidade de

grupo do pacote de onda é:

= 10E(k
W) = 5 a/(f)
10
= ﬁ%@]cos(ka)#—e)
2Ja . /- ea

comoe =a = h =1, ky = 0, a velocidade de grupo depende unicamente do campo aplicado.

Através da equacdo (2.13) podemos entender o efeito que o campo elétrico pulsado causa
sobre o transporte eletronico. Ao ligarmos o pulso em ¢ = 10 (u.t.), o pacote de onda muda seu
vetor de onda inicial de k = 0 para k = /2 implicando assim em uma mudanga da velocidade

de grupo, com podemos ver na figura 10 (b). A posicdo média da particula permanece constante
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Figura 11 — Deslocamento quadritico médio para uma cadeia cristalina com N = 500 sitios.
Ligamos campo pulsado em quatro instantes de tempo, 7 = 10, 40, 70, 100.

0 20 40 60 80 100 120

Fonte: Do autor, 2018.

até o momento em que hé a aplicacdo do primeiro pulso elétrico. Em ¢ > 10 (u.t.), o centroide
realiza um deslocamento unidirecional a velocidade constante até o instante em que o campo
elétrico pulsado € ligado novamente ¢ = 40 (u.t.). Nesse instante o vetor de onda muda de
k = 7/2 para k = 7 e a velocidade de grupo da particula é nula, como podemos ver na figura 10

(b). A posi¢ao média do elétron passa a ser constante apds transladar aproximadamente 60 sitios.

A mudanca de orientacdo apds a aplicagao do terceiro pulso elétrico, discutida anterior-
mente, estd relacionada ao fato de que o vetor de onda da particula em ¢ = 70 (u.t.) passa a ser
k = 3m/2, de modo que, temos agora —7,. Na aplica¢do do quarto pulso, o vetor de onda muda

para k = 27 e a posicdo média do pacote de ondas volta a ser constante no tempo.

Na figura 11 temos a representacdo do deslocamento quadratico médio em funcao do
tempo. Vemos que para t < 10 (u.t.) o pacote de ondas alarga ao longo da cadeia cristalina, £(t)
crescente. Apds a aplica¢do do primeiro pulso em ¢ = 10 (u.t.), vemos um enfraquecimento
na dispersdo. Neste momento o pacote de ondas é comprimido e "empurrado”em uma dire¢ao
preferencial ao longo da cadeia. Na aplicacdo do segundo pulso, em que a posi¢do média do
elétron se torna constante, o deslocamento quadritico médio mostra um pequeno decaimento e,
ap0s alguns instantes de tempo volta a se alargar. Em ¢ = 70 (u.t.) a particula inverte seu sentido
de translacdo ao longo da cadeia. Neste momento o pacote de onda eletronico comegar sofre

interferéncia e isso faz com que haja essa diminuic@o da largura, £(¢) decaindo.

Para consolidar ainda mais nossos resultados, apresentamos na figura (12) a probabilidade
de retorno, definida por R(t) = |1, (t)|?, onde ng é a posi¢do inicial do elétron, colocado no

centro da cadeia /V/2. Podemos entender a probabilidade de retorno como sendo a probabilidade
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Figura 12 — Probabilidade de retorno obtida do Hamiltoniano de ligacdo apertada (tight-binding)
de um elétron, em uma cadeia cristalina pura com N = 500 sitios sob a influéncia
de um campo elétrico pulsado, aplicado em 7 = 10, 40, 70, 100.

R(t)

Fonte: Do autor, 2018.

de encontrarmos o elétron no sitio ny apés um determinado periodo de tempo. Para o caso
cristalino puro e com auséncia de campo externo F(t) = 0, temos que a maxima probabilidade
de retorno no sitio inicial € em ¢ = 0. Uma vez que, de acordo com o modelo de Bloch, a funcio
de onda eletronica se estende por toda rede, ou seja, t — co=— R(t) — 0. Observamos que em
t > 0 a probabilidade de encontrarmos o elétron no sitio inicial tende rapidamente para zero.
Ap06s aplicarmos uma sequéncia de quatro pulsos, sendo o ultimo aplicado em ¢ = 100 (u.t.),
observa-se que a probabilidade de retorno volta a crescer. E interessante notar que apesar do
pulso ter sido aplicado em ¢ = 100 (u.t.) a probabilidade de retorno alcancga seu ponto inicial

apenas em t = 120 (u.t) isso acontece devido a geometria do pacote de ondas.

Para esclarecer melhor a relacdo existente entre a descricdo da mecanica quantica e a
abordagem semi-cldssica, construimos a figura (13) onde apresentamos a posi¢do média e o
deslocamento quadrédtico médio para dois experimentos distintos. O primeiro em fig. 13 (a)
consiste em uma sequéncia de dois pulsos cada um com intensidade / = 7/2 aplicados em
7 = 10 e 7 = 100. Enquanto que, o segundo experimento em fig. 13 (b) € constituido de uma

sequéncia de quatro pulsos com intensidade / = 7 /4.

Ao analisar o centroide mostrado na figura 13 (c), observamos que do ponto de vista
qualitativo existe uma grande semelhanca entre os dois experimentos. No entanto, do ponto de
vista quantitativo, vemos que no caso com / = /2 (linha-tracejada) promove uma mudanga
maior na velocidade de grupo do pacote de ondas. Através da equagdo (2.13) € possivel observar
que quando I = 7/2 o elétron alcanga sua velocidade maxima e ao aplicarmos um segundo pulso
elétrico o pacote de ondas atinge a velocidade nula ¢, = 0. Para o caso com campo [ = 7/4

(linha continua) precisamos aplicar quatro pulsos para que a velocidade de grupo do elétron
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Figura 13 — Calculo numérico do centroide e do deslocamento médio quadratico. Para a simu-
lagdo, consideramos dois valores de impulsos distintos. Em (a) temos o perfil do
campo elétrico pulsado com uma intensidade equivalente a / = 7/2 e em (b) com
intensidade / = 7 /4. Em (c) temos os resultados para I = /2 representado pela
curva tracejada e I = 7/4 pela curva continua. Os célculos foram feitos para um
pacote de onda com ¢ = 1.0 numa cadeia unidimensional com N = 500 sitios.
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Fonte: Do autor, 2018.

seja nula, ou seja, [ esuitante = Zf‘:l I/4 = m. O que corrobora ainda mais com a descri¢do
semi-cldssica. Na figura 13 (d), encontra-se o deslocamento quadratico médio (£(t)) para os
mesmos experimentos. Observamos que para o campo elétrico pulsado com uma intensidade
maior (/ = w/2) ha um enfraquecimento maior no alargamento do pacote de ondas. A aplicagio
de pulsos elétricos apresenta-se como uma proposta interessante para o controle tanto da dire¢ao

e velocidade de propagacdo da particula, como também da largura do pacote de ondas.

Visto anteriormente qual a influéncia da intensidade do campo elétrico pulsado sobre
a dindmica do pacote de onda eletronico, vamos agora analisar o sistema do ponto de vista da
largura inicial do pacote de ondas gaussiano, quais as mudangas causadas no comportamento do
elétron alterando este pardmetro. Na figura 14 mostramos mais dois experimentos distintos, em
(a)e (c)parac = 1,0 e em (b), (d) com o = 4, 0. Utilizamos uma cadeia com N = 2000 sitios
sob a acdo de um tnico campo elétrico pulsado aplicado em 7 = 10 (u.t.) para vdrios valores de
impulso [ = 7/2,w /4,7, bm /4 e 3m/2.

Observamos que ao ligarmos o campo pulsado com impulso / o pacote de onda passa a
se deslocar unidirecionalmente. A direcdo de propagacdo e a velocidade média deste movimento
sao controladas pela intensidade do campo elétrico pulsado, como pode ser visto através da

figura 14 (a-b), onde temos a posi¢cao média da particula em funcio do tempo. Os dois pacotes
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Figura 14 — Centroide em fun¢do do tempo para um pacote de ondas gaussiano com largura em
(@) c =1,0e (b) o = 4,0 em uma cadeia cristalina pura com N = 2000 sitios,
sob a influéncia de apenas um pulso elétrico aplicado em 7 = 10 (u.t.), alteramos
apenas a intensidade do campo em [ = 7 /2,7 /4,7, 57 /4 e 37 /2. Em (c) e (d) temos
a proporc¢ao do deslocamento quadratico médio para um tempo longo em razio do
deslocamento quadratico médio inicial, {./&,. Em (¢) 0 = 1,0 e (d) o = 4,0.
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Fonte: Do autor, 2018.

de ondas com largura o = 1,0 e 4, 0 apresentam o mesmo comportamento em relacio o sentido
de propagacdo, no entanto, vemos que o pacote de ondas com largura o = 4, 0 apresenta uma
velocidade de grupo maior (figura 14 (b)), o que nos mostra bons acordos com a descricdo

semi-classica (equacdo (2.13)).

Em 14 (c) e (d) temos a representacdo da razdo entre o deslocamento quadréatico médio
em um tempo longo t — oo e o deslocamento quadrético médio inicial em ¢ ~ 0, ou seja,
£o0/&0, em fungdo do impulso aplicado (7). E importante deixar claro que como estamos
trabalhando com tempos longos ({ — 00) e ndo estamos utilizando condi¢des de periddicas de
contorno, entdo desprezamos todos os efeitos de borda em nossas analises. Para o caso em que
o = 4,0 vemos que o pacote de ondas se espalha menos que o caso com o = 1,0 e quando o

campo pulsado tem intensidade [ = w/2 e I = 37/2 ndo hd espalhamento, ou seja, &, ~ &.

Na figura 15 mostramos a velocidade de grupo do pacote de ondas para cada valor da
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Figura 15 — Velocidade de grupo média em funcdo de cada impulso aplicado. Variamos a largura
inicial do pacote de ondas gaussianoem o = 1,0 até o = §, 0.
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Fonte: Do autor, 2018.

intensidade do impulso I para varios valores de lagura do pacote de ondas gaussiano (o). Vemos
que a medida que vamos aumentando o valor de o0 mais mais proximo ao resultado obtido via
abordagem semi-cldssica (linha continua). O comportamento senoidal da velocidade corrobora

com a equagao (2.13).

2.3 Conclusoes

Tratamos nesse capitulo um sistema de um elétron em uma cadeia pura unidimensional
sob a acdo de um campo elétrico pulsado. Nesse sistema dispomos uma fun¢do de onda inicial-
mente gaussiana no centro da cadeia e aplicamos pulsos elétricos em alguns instantes de tempo
durante a evolucdo do pacote de ondas. Resolvemos numericamente a equacdo de Schrodinger
dependente do tempo utilizando o método de Runge-Kutta de quarta ordem e calculamos algumas

quantidades tipicas para caracterizar a dinamica eletronica.

Nossos célculos sugerem que o campo elétrico pulsado promove um novo tipo de
dindmica eletronica ao longo da cadeia. Mostramos que ajustando a intensidade do campo elétrico
pulsado temos a possibilidade de conduzir o elétron ao longo de uma cadeia unidimensional
(para diferentes tamanhos) com diferentes velocidades, inverter o sentido de propagacdo como
também a possibilidade de parar esse movimento por curtos intervalos de tempo aplicando um
campo pulsado com intensidade I = 7. Além dos resultados numéricos, apresentamos uma

relagcdo detalhada de tais resultados com a descri¢ao semi-cldssica.

Enfatizamos que nossos resultados apresenta-se como uma alternativa interessante no
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contexto de manipulacdo de particulas carregadas em sistemas de baixa dimensionalidade. Este

trabalho foi publicado na revista Solid State Communications no ano de 2016 (ver anexo A).
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3 Caminhada quantica unidirecional de
duas particulas correlacionadas

Entender o comportamento dindmico de particulas quanticas interagentes se faz um pré-
requisito importante para estudos experimentais de matéria quantica fortemente correlacionada
como também para a implementagao de processamento em informacao quantica de alta fidelidade.
Na presenca de campo elétrico estdtico verificou-se que duas particulas quando correlacionadas
através da interacdo de Hubbard apresentam oscilagdes coerentes com o dobro da frequéncia
das oscilagdes de Bloch, ou seja, w € proporcional ao dobro da intensidade do campo elétrico
aplicado. (DIAS et al., 2007a; DIAS; LYRA; MOURA, 2010b; LONGHI; VALLE, 2012a;
PEIXOTO et al., 2014).

A observacdo experimental de oscilacdes de Bloch para dois elétrons correlacionados
em uma rede periddica 1d foi proposta em um andlogo 6ptico pelo autor (LONGHI, 2011). O
autor mostrou que € possivel realizar o mapeamento através do trasporte de luz espacialmente
modulada em uma rede quadrada de guia de ondas com o eixo diagonal (x = y) possuindo um
valor diferente de todos os outros guias, de modo que representa a energia do sitio (ver uma
representacao na figura 16). Esse trabalho impulsionou a primeira observacdo experimental
do dobramento da frequéncia de oscilagcao induzido pela interacao entre particulas. Os autores
(CORRIELLI et al., 2013), utilizaram uma rede fotdnica como um sistema de hamiltoniano
estendido de Bose-Hubbard de duas particulas. Uma vez que o experimento de particula tnica
em uma rede quadrada apresenta caracteristicas tipicas de um sistema de duas particulas em 1d,
os autores aproveitaram-se deste fato para simular uma rede quadrada 2d projetada por guias de
onda Opticos acoplados de forma evanescente e adicionaram efeito entre as particulas através
da fabricacao de guias de ondas com indice de refracao diferente e o efeito de campo elétrico
constante simulado através da pequena curvatura nas guias, como pode ser visto através da figura
16. As guias de ondas possuem cores diferentes para indicar a diferenca entre os indices de
refracdo. O fendmeno também foi observado através de experimentos realizados em dtomos
ultrafrios de Rubidio (*"Rb) pelos autores (PREISS et al., 2015)

Quando submetemos particulas interagentes a campos externos dependentes do tempo, a
dindmica do sistema depende diretamente das peculiaridades destes campos. Caminhada quantica
unidirecional pode ser induzida quando as particulas sdo conduzidas por uma superposi¢ao de
campos estdticos e harmoénicos (THOMMEN; GARREAU; ZEHNLE, 2002; IVANOV et al.,
2008; LONGHI; VALLE, 2012b; DIAS; De Moura; LYRA, 2016). Em (DIAS; De Moura; LYRA,
2016) os autores estudam a dindmica de duas particulas inicialmente interagente que evoluem em
uma rede discreta unidimensional. Os autores apresentam a possibilidade de controle coerente

dos estados de duas particulas emaranhadas. E possivel controlar o sentido de propagacio das
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Figura 16 — Esquema de uma rede quadrada de guia de ondas com uma diagonal formada
por guias de ondas com indice de refracdo diferente das demais, simulando o
Hamiltoniano de Hubbard para dois elétrons de spins opostos.

Fonte: Retirada da referéncia (CORRIELLI et al., 2013).

duas particulas ajustando a fase do campo harmonico, como também a velocidade de propagagdo

dos pacotes de ondas.

Caminhadas quanticas tem sido amplamente estudadas em uma variedade de platafor-
mas diferentes como no desenvolvimento de algoritmos quanticos (CHAKRABORTY et al.,
2016; PORTUGAL, 2013), filmes ferromagnéticos (EZAWA, 2011), transferéncia de energia em
proteinas complexas (MOHSENI et al., 2008), redes de guias de ondas (PERETS et al., 2008;
PERUZZO et al., 2010), particulas interagentes (WANG; LI, 2016) entre outros sistemas. Expe-
rimentalmente temos a realizacdo de caminhadas quanticas para fons aprisionados (SCHMITZ et
al., 2009). Dividindo-se em duas classes, a evolu¢do das caminhadas quanticas € determinada
completamente por uma evolugdo temporal unitdria em ambas as classes. Para caminhadas
quanticas discretas temos que a particula se propaga em passos discretos determinados por uma
moeda quantica. Enquanto que, para caminhadas quanticas continuas no tempo, a dindmica é
descrita por um hamiltoniano independente do tempo (AHARONOV; DAVIDOVICH; ZAGURY,
1993; FARHI; GUTMANN, 1998).

Tendo em mente os trabalhos tedricos e experimentais mostrando possibilidades de
utilizar campos externos para manipular estados de particulas emaranhadas, propomos um
novo protocolo para manipular estados de duas particulas correlacionadas em uma rede pura
unidimensional (1d). Mostramos a possibilidade de realizar caminhadas quanticas continuas no

tempo sob o efeito de um campo elétrico pulsado dependente do tempo.
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3.1 Modelo e Formalismo

Nosso modelo consite em /N dtomos idénticos distribuidos regularmente de modo que
formam uma cadeia unidimensional. Cada fon possui um tUnico orbital, e cada orbital pode
ser ocupado com até dois elétrons. Quando localizados nos mesmo sitio existe uma energia de

interagdo U entre os mesmos. O hamiltoniano que rege o sistema é dado por:

H = ZZ‘] n+lscns+cnscn+18 +ZZ —€E ]j@scms

n s=1,2 n s=1,2

+ Z UCL71Cn71CL72Cn72 (3.1)

onde ¢, s € c:fw sdo os operadores de aniquilacdo e criacdo para uma particula de carga —e no
sitio n com spin s, J € a energia necessdria para que os elétrons saltem (hopping) para os orbitais
de primeiros vizinhos n + 1 e n — 1, ¢, € a energia potencial idnica de cada sitio n. Nesse
capitulo, o termo que representard o campo elétrico externo é E(t), n é o operador posi¢io, de
modo que a for¢a que agird sobre a particula de carga —e serd dada por —e E(¢). O tltimo termo
U do Hamiltoniano (3.1) refere-se a energia de interacdo de Hubbard quando os dois elétrons

encontram-se no mesmo sitio (on-site).

Seguindo a metodologia existente na literatura onde leva-se em consideracao que os
dois elétrons sao distinguiveis pelo spin (BRITO; RODRIGUES; NAZARENO, 2006; BRITO;
RODRIGUES; NAZARENO, 2007; DIAS et al., 2007b; DIAS; LYRA; MOURA, 2010a),

podemos escrever a funcio de onda como:

P(x1,x9) = wa(x))wp(x2). (3.2)

Como nosso sistema é constituido por uma rede unidimensional de NV sitios e dois elétrons,
temos que nosso subespago, onde avaliaremos os auto-estados do Hamiltoninano, serd expandido
em N? fungdes de onda. Enquanto que para um elétron em uma cadeia 1D na auséncia de campo
externo a fungéo participagdo escala com P(t) o ¢, para dois elétrons a fungéo participagdo

quando U = 0 a fung¢o participa¢do escala com P(t) oc 2,

|\I[(n17 TLQ Z Z ¢n15,n2 ’ nlsl ) n232 )> (33)

ni,81 N2,82

’w<n151,n252)> = Can TLQi’O 0> (34)

sendo |0, 0) é o estado de vdcuo. Adotamos n; como sendo o sitio de ocupacdo do elétron 1 e ny
o sitio ocupado pelo elétron 2.
Com base nestas consideracdes, resolvemos a equagao de Schrodinger independente do

tempo para estudarmos os aspectos estaciondrios dos dois elétrons interagentes,

H|¥(n1,n2)) = e|¥(ng,ng)). (3.5)
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Para simplificar nossos calculos, separamos o Hamiltoniano da equagdo (3.1) em trés partes: Hy,
Hj; e Hypp. Para chegarmos a uma relag@o de recorréncia vamos considerar algumas condi¢des

iniciais. Estando inicialmente os dois elétrons ocupando o mesmo sitio, n; = n., segue que

N
H|U(ny,ng)) = JY > (chiy ptno + ¢l peniio)|¥(n1,m2))

n=1 o P
Hy
+ ZZ — eE(t)n)c) ,c 0| (11, ns))
Hip
N
+ Z Uc 4Cn, Nl 1Cn | ¥(n1,m2)) . (3.6)
HIII
Resolvendo a parte H; temos:
N
H[|\Il(n1,n2 = J Z Qsm@n% Z( n+1Tch+cn+licni
an’n2l n=1
f ' 0,0 3.7
+ Cn,Tanrl,T + C?’L,\Lcn‘i’l»i) ni,t n1¢| > ( * )

devido a atuacdo dos operadores de criacdo e aniquilagdo em férmions,

N

HI|\I;<n17n2 = J Z ¢TL1T,712¢ Z( Cnt1 TCNT+Cn+1 J,Cnv\lf

iz n=1

+ e gniig e cnin)lng ) (3.8)

Hi|U(ny,no)) = J ) P, (01 + Lpymay) + |nap,ma 4 1)

anynZ‘L

|ny — 1y, nay) + |nar, e — 1)) (3.9
ou ainda, reescrevendo (3.9) como,

HiU(ni,ne)) = J Y Gupns, (1000 + Lponay)) + [0, mi + 1))

an 7n2¢

(1 — Ly, may)) + [P (nag, na — 1)))). (3.10)
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Resolvendo a parte H;; da equagdo (3.6) temos:

N
Hp|¥(ny,ng)) = Z Pri o, Z —eB(t)(c] Cp 4 Cnt +cn¢cn’¢)|\lf(n1,n2)>
an,’nzi n=1
N
- Z ¢"1T’n2¢ Z - €E( )( n,1Cn,1 + C n,.Cn, ¢>|n1 15 M1, ¢)>
an’nQi n=1
= Z Cme,n% (€n, — eE(t)n1 + €y — eE(t)n1)|n1 g, m1,y))
anvTZQi
= ) bunna, 2ems — eE(On][Unig, ). (3.11)
’an,TLQi

Calculando a parte H;;; da equacdo (3.6) temos:

Hi|¥(ny,ng)) = Z Gf)mT,n%ZUCnTCn,TCn¢Cn¢|‘I’(n1,n2)> (3.12)

an ,’I’LQl,
Como a interacdo ocorre apenas quandos os elétrons estiverem no mesmo sitio (on-site), se
n1 = ny podemos escrever a equagao (3.12) como:
Hip|(n1,m0)) = Y buyny U¥(nay,m1))). (3.13)
an ,'I’L2‘L
Ap6s encontrarmos as equacoes (3.10), (3.11), (3.13), reescrevemos a equagao de Schrodinger
(3.5)

W (nng)) = Y uupna, [T+ Ly ndiy)) + [$(nig, mr + 1)) + [0 — Lpnay))
an’n2i
+ Y, na = 10))) + (260, — eE()n1 + U)|¢b(nap, nay))] (3.14)

Calculando agora para o caso em que os elétrons ndo estao mais no mesmo sitio e sim,

em ny = nq + 1. Assim, para H; temos:
N

HI|\I](n17n2)> = J Z ¢n1?’n2iz n+1Tch+cn+1¢Cn7¢

nig,n2) n=1

—|—cjmcn+1,¢—|—CL7¢cn+1’¢)cT ¢l 10,0)

nip Ny

N
= J E : (ban’n% E : n+1 TC”T + Cn+1 icn,i
nig,n2 n=1

+C)1Cnttg + O Carn ) Ny, 4 1)
= J Z (ﬁan’an(‘nl + 1T,n1 + 1¢> + \an,nl + 2¢>

anynQJ(
Hlng = Lyna 4+ 10) + [0y, ny))
= T D burpm, (W1 + Lm0+ 1)) + [ (gm0 +2,)

an 7n2¢

+H(ng — 1y,ng + 1)) + [(ngy, nay))). (3.15)



Capitulo 3. Caminhada quantica unidirecional de duas particulas correlacionadas 48

Para H;; temos:

N

Hy|W(ny,n)) = > Prma, D (en —eE@n)(ch et +ch ) lmg,m +1,)
nl,r,ngl n=1

= Z QsmT,nzl [Em t €nyt1 — 26E(t)(2n1 + 1)]W(n1% i+ 1¢)>'

an 7n2¢

(3.16)

Em H;;; temos a existéncia do termo de interacao on-site de Hubbard, de modo que para elétrons
em sitios diferentes H;;; = 0. Desta forma, a equacdo de Schroedinger para n, = n; + 1 depende

apenas de H; e Hyj, ou seja,

€|\I/(TL1, n2)> = Z ¢711T,nzi [J(W}(nl + lTa ny + 1¢)> + |w(n1Ta ny + 2¢)>
an’n2¢
+ [h(na = 14, 4+ 1)) + [©(nag, nay))) + (€ + €n11) [ (nag, na + 1))

(3.17)

Tomando ny = n; + 2, para H; temos:

N
HiU(ni,m0)) = J Y Gnyma, D (chiens ey ot ¢ ey
n14,M2) n=1

+ CL,¢Cn+1,¢)!n1,¢, ny +2;)
= J Z ¢n1T,n2¢<|n1 + 1T7n1 + 2¢> + |TL1T,TL1 + 3¢>

an ’n2i

+ | — 1y, ng +2)) + [nag, i + 1))
= J ) bue, (000 + Ly +20)) + [, ma +3,))

an,ngi
+ [(ng — 1y,n1 +2))) + [ (nag,na + 1)) (3.18)
Ja para H;; temos
N
HiU(ny,ne)) = Y buima, D enlchyont + b cny)Inag,mi +2,)
Nn14,M2 n=1
= Z ¢n1?’n2i (Em + 6n1+2)|¢<n1T> ny + 2J,)> (319)
TLL]\,TLQ‘L

Novamente, como a condi¢do n; = n,y ndo € satisfeita temos que H;;; € nulo. De modo que,

escrevemos a equacdo de Schroedinger para ny = n; + 2 como:

elU(ni,na)) = D buymg [T(0( + Ly ma +2)) + [ (nar, m +3))

anynZ‘L

+ (P = 14,n0 +2))) + [P(nag,na + 1)) + (€ny + €ny 1) [P0 (14,01 + 2))).
(3.20)
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Reunindo as equagdes (3.14), (3.17), (3.20), podemos escrever as seguintes equacdes de

Schodinger para cada caso. Para n; = ns:

€¢n1,n1 = ¢n1+1,n1 + ¢n1,n1+l + ¢n1—1,n1 + ¢n1,n1—1
+ 260 — 2B + Ul ny (3.21)

Enquanto que para ny, = n; + 1:

5¢n1,n1+1 = ¢n1+1,n1+1 + ¢n1,n1+2 + ¢n1—1,m+1 + gbnhm-
+ [Enl + E77,1-1-1 - BE(t) (nl + 1)]¢n1,n1+1
(3.22)

Por fim, quando ny = n; + 2:

EPnym+2 = Onitim+2 T Onimi43 + Pni— 142 + Onymit1
+ [Enl + €ni42 — 26E(t) (nl + 1)]¢n1,n1+2-
(3.23)

Comparando as equacdes (3.21), (3.22), (3.23) podemos analisar os aspectos dindmicos através
da equacao da equacdo de Schrodinger dependente do tempo:
d
z’hahll(t)) = H|V(t)) (3.24)

ou ainda,

d
ihaqﬁm,m (t> = ¢m+1,n2 (t> + ¢n1,n2+1<t) + Qﬁ"l—l’”? (t> + ¢”1’"2_1(t)
+  [€n, + €ny — eE(t)(n1 + na) + Udny ny | Ony .y (£).(3.25)

Adotamos que as energias i0nicas sdo €, = (. Adotamos uma unidade de energia de modo que

h=J =e=a=1eexpressamos o tempo em unidades de 7/ J.

Resolvemos numericamente a equacao de Schrodinger depente do tempo (3.25) utili-
zando método de Runge-Kutta de quarta ordem e também de oitava ordem. Utilizamos um
incremento temporal de 5t = 10~3 que se mostrou suficiente para a conservacdo da norma da
fungdo de onda (1 — Y~ |¢,]* < 107°°). A fungdo de onda inicial é dada pelo produto de duas

func¢des de onda que representa cada elétron, dada por:

_ n0)2 _,0)2
(n1, Lng, 2|10(t = 0)) = A(lo) exp {—%] exp [—%} (3.26)

onde n? e nY sdo as posi¢des iniciais de cada um dos elétrons. Aplicamos paralelamente sobre a

cadeia um campo elétrico pulsado expresso por:

E(t) = B(p)exp {— t ;p??} . (3.27)

Onde B(p) é a constante de normalizag@o, 7 é o instante em que o pulso serd aplicado/ligado e p

€ a duracao do campo pulsado. Calculamos quantidades tipicas para a caracterizacdo dinamica

de duas particulas correlacionadas como o centroide e probabilidade de dupla ocupacao.
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3.2 Resultados

Para entendermos a dindmica de dois elétrons interagentes em uma cadeia unidimensional,
precisamos iniciar através da resolucdo da equacao de Schrodinger independente do tempo e
entender a informacao por tras dos auto-estados de energia do sistema. Como dito na se¢ao
anterior, o espaco de Hilbert para o sistema de dois elétrons em uma cadeia unidimensional
¢ expandido na ordem N2. Assim, o Hamiltoniano na sua forma matricial, por exemplo para
N = 3 sitios, € dado por:

N=3] 1) [1,2) [1,3) [2,1) [22) 2,3) [31) [3,2) [3,3)
<1, 1| 261 + U 1 0
a2 | 1
1,3/ | o
21| 1
(2,2| 0
(2,3 0
(3 0
(3 0
(3 0

€1 + €
1

)
-

)
()

[a))
-

)
)

H = (3.28)

o = O O O O

1
€1 + €2
1 261+U

‘,]‘|
12|
3

N
Ny
= o = O O o o o

o oo~ o o + ~ o
o O = O~ 4+ O O
)

[}

s,

S = ok 4L = o= Oo
d
o= 4+ OO0 R O O O

o O O O = O

Resolvendo a equacdo (3.28) por diagonalizagcdo direta através da equacdo sécular:
det(H — AI) = 0, podes construir a figura 17. A densidade de estados (DDE) nos indica a
quantidade de niveis de estados disponiveis dentro de um intervalo € + Ae. Podemos escrever

matematicamente como: DDE(e) = ). d(c — ¢;), onde ¢; sdo os autovalores de energia.

Na figura 17 temos a densidade de estados para dois elétrons para diferentes graus de
interacdo de Hubbard. Em (a) temos que o sistema € ausente de interacdo (U = 0), sendo assim,
€ possivel observar que a densidade de estados € parecida para o caso de um elétron em uma rede
bidimensional. Como os elétrons ndo se enxergam (U = 0) o sistema recupera as caracteristicas
de particula unica. Para U>0, h4 o surgimento de uma banda de estados ligados. Isso pode ser
visto para em 17 (b), onde temos que em U = 2 existe uma superposi¢ao entre a banda de
estados ligados e a banda de estados nao ligados. Quando U = 4 em (c), a banda de estados
ndo ligados se torna mais visivel. Em 17 (d) temos U = 7, podemos ver que a banda de estados
ligados encontra-se completamente separada da banda principal. Os autores (CLARO; WEISZ;
CURILEF, 2003) mostraram através de calculos analiticos que os limites da banda de estados
ligados dados pela expressao U < ¢ < VU? +16J2, onde J é a energia de salto (hopping).
Além disso, relatam que o ponto em que ocorre a separacdo entre as duas bandas é quando
U > 4J. Com isso, além de reproduzir com boa precisdo resultados existentes na literatura,
entendemos que, a partir do momento em que ligacdo a interacao entre os elétrons (U > 0)
teremos o surgimento de uma banda de estados ligados. Esse fendOmeno carrega uma grande

importancia na descri¢do da dindmica de elétrons fortemente correlacionados.

Entendido o apresentado anteriormente, podemos calcular os apectos dindmicos através
da evolucao temporal do centréide associado a cada particula utilizando a equacao (3.25). Devido

a simetria do estado inicial temos que os centrdides das duas particulas apresentam o mesmo
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Figura 17 — Densidade de estado para duas particulas interagentes em uma cadeia unidimensional
com N = 1000 sitios. Em (a) U = 0 resgata as caracteristicas de particula unica em
uma rede 2d. (b) U = 2 vemos a superposi¢do da banda principal com o surgimento
de uma sub-banda. Quando U = 4 em (c), temos o limir da separacdo entre as duas
bandas. Por fim, em (d) com U = 7 temos a banda de estados ligados completamente
separa da banda principal.

0.4 T T T T T T T T T T T

s (a) U=0 | (b U=2 |
E/O,Zf —+ |
-

[ 1 ]

0 —— —+— —t——— —— —t
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[ 1 ]

Fonte: Do autor, 2018.

comportamento, ou seja, (n;(t)) = (no(t)). A figura 18 apresenta o centréide (n(t)) para
dois elétrons em uma cadeia cristalina unidimensional (1d) com N = 750 sitios, arranjados
inicialmente no mesmo sitio ng = N/2. Os elétrons estdo sujeitos a um campo elétrico pulsado
E(t) com impulsos resultantes [ = [°° E(t)dt onde I = 7/2, 57/5, Tr/6 e 57 /2. Neste
primeiro momento, consideramos dois valores de interagdo elétron-elétron em (a) U = 0 e (b)
U=4.

Sabendo disso, a figura 18 (a) representa dois elétrons nao interagentes, ou seja, U = 0.
O comportamento dindmico apresentado pelo pacote de ondas corresponde a dindmica de um
elétron em uma cadeia unidimensional sob a influéncia de um campo pulsado, como vimos
no Capitulo 2. No entanto, em um sistema em que dois elétrons interagem entre si (U # 0) o
comportamento dindmico dos pacotes de ondas apresenta dissemelhanga com o caso de particulas
ndo interagentes, devido ao surgimento de uma banda de estados ligados. Para U = 4 algumas
configuracdes de pulso elétrico I impdem um movimento na direcdo oposta a observada para o
caso em que U = 0. Basta olharmos os casos dos campos [ = 57/6 e 77 /6, em (a) o centréide
possui um sentido preferencial unidirecional e ao adicionarmos a interagdo (figura 18 (b)) os

elétrons alteram seu sentindo de propagacao.

A fim de obtermos uma caracteriza¢ao mais detalhada da dinamica do pacote de ondas,
calculamos a posicao média das particulas para diferentes configuracdes de campos pulsados.
Com os resultados obtidos calculamos a velocidade média do centroide (v(t)) = Ax/At para

cada valor do impulso resultante do campo elétrico /. Na figura 19 temos (v(t)) x I(7) para os
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Figura 18 — Evolug¢ado temporal da posicdo média de uma particula em uma cadeia com N = 750
sitios para quatro configuragdes de campos elétricos pulsados, aplicados em 7 = 10
(unidadade de tempo). Os impulsos resultantes do campo elétrico sdo [ = 7/2,
3m/4, 5w /4 e 3w /2. Observa-se que a dindmica exibida pelas particulas quando a
forca de interacdo entre elas € U = 4, 0 € distinto do fornecido pelas particulas ndo
interagentes (U = 0).
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Fonte: Do autor, 2018.

casos em que a largura inicial dos pacotes de ondas sdo 0 = 1 e 0 = 4 e para trés valores de
interacdo (a) U = 0; (b) U =4eem (c) U = 10.

Para compreendermos o processo fisico apresentado podemos recorrer ao formalismo
semi-cldssico. Para uma particula de carga e, o vetor de onda k apds um pulso elétrico [ aplicado

¢ dado por:

h

Assim, recorrendo a relacdo de dispersdo de energia de um elétron em um sistema unidimensional

e (U
k= ko+ —/ E(t)dt (3.29)
t;

[e(k) = 2Jcos(ka) + €,] e sua relagdo com a velocidade de grupo (equacdo 2.13 do pacote
de ondas centrado em torno de algum estado k, o comportamento senoidal € recuperado como
mostrado na figura 19 (a). Ao aumentar a lagura do pacote de ondas, a dinAmica converge para a

descri¢do semi-cldssica com limites +2Ja /.

Para particulas com pacotes de ondas gaussiano com largura 0 = 1,0 e que interagem
com U = 4,0, a velocidade de grupo média apresenta um comportamento distinto para cada

impulso. Agora, além da banda de estados nao ligados em um intervalo delimitado em —4J <
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¢ < 4J, ha uma banda de estados ligados que abrange o intervalo U < ¢ < vVU? + 16J2
(WEISZ; CLARO, 2003; PEIXOTO; DIAS, 2016). Para encontrarmos a relacio de dispersao
na presencga de interacdo entre as particulas, partimos da equacdo de Schrodinger para duas

particulas interagentes sujeitas a acado de um campo elétrico:

8¢(n1,n2) = — J[¢(n1 — 1,71,2) -+ ¢(n1 —+ 1,?12) + qb(nl, Ng — 1)
+ ¢(n1,ne + 1)) + (eE(t)na — 0py n,U)P(ny, n2) (3.30)

assumindo que @(n, ny) = e*(M+2)0 (n; — ny) e substituindo na equacio (3.30) temos

ik(ni+n2)a

ce — J[ektmtna=bay () _py 1)

eik(n1+n2+l)ax<nl — g+ 1) + eik(nﬁ-nz—l)ax(nl — N + 1)

x(n1 —ng)

ik(nﬁnﬁl)a}((“l —ny — 1)]

(eE(t)na — bn, .y U)eik("1+”2)ax(n1 —ng) (3.31)

e

+ 4+ o+

ou ainda,

ety (m —ny) = —J[(e”™* +e*)x(n1 —ny — 1)
+ (™ + e * ) x(ng —ng + 1)]
+  (eE(t)na — 8py p,U)eFmHm2ay (n, — ny) (3.32)

ex(n1 —ng) = —2Jcos(ka)[x(ny —na — 1) + x(n1 —ng + 1)]
+ (eB(t)na — 6py p,U)eFmHm2ay () — ny) (3.33)

Na auséncia de campo externo F(t) = 0 e interagdo elétron-elétron, U = 0 assumimos que

x(ny —ny) = elm=m2)2¢_de modo que,

8ei(nl—ng)za _ _QJCOS(ka)[ei(nl—ng—l)za+ei(n1—n2+1)za]

Eei(nlinZ)za _ _2JCos(ka)ei(mfnz)za(efiza_'_eiza)’ (334)

onde chegamos na relacao de dispersao que nos mostra a existéncia de uma banda de estados

puros (estados nao-ligados)
e = —4J cos(ka) cos(za) (3.35)

dentro de um intervalo —4)J < e < 4J. Esse resultado concorda com a literatura (WEISZ;
CLARO, 2003; PEIXOTO; DIAS, 2016). e corrobora com os resultados da figura 17, onde
podemos ver a existéncia de uma banda principal compreendida entre —4 e 4. Sabendo que
a banda de estados ligados cobre o intervalo de U < ¢ < VU2 + 16]2 (CLARO; WEISZ;
CURILEF, 2003; DIAS et al., 2007a; LONGHI, 2011), temos que a relagao de dispersdo € dada

por

€= \/U2 + 16J2 cos?(ka). (3.36)
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Figura 19 — Velocidade média do centroide para cada impulso para as interacdes (a) U = 0, 0;
(b)U =4,0e(c) U = 10, 0. Utilizamos duas condig¢des iniciais para a largura do
pacote de ondas 0 = 1,0 e 0 = 4,0. Para U = 0,0 o comportamento senoidal
corrobora com a descri¢ao semi-cldssica para o caso de particulas ndo interagentes.
Por outro lado, quando ligamos a interacdo entre, a dinamica das particulas passa a
aprensetar uma depéncia com a banda de estados ligados.

2 ) T T T T —f - -
i 0-0o0=1 g-9g ]
(@) °°° o 5@5 5@2 :

0d o E)

1

Fonte: Do autor, 2018.

Com esses resultados vemos que para sistemas com duas particulas interagentes a relacao
de dispersao possui duas contribuicdes que sao dadas pela (3.35) e (3.36). Desta forma, podemos

calcular a velocidade de grupo dos pacotes de ondas. Vejamos,

~ 10e(k)
vk = 5ok
10
_ 9 ) 2 2
= > {\/U + 16J° cos?(ka) + 4J cos(ka) COS(ZQ)]
— 2 1
_ 1]-16 asin(ka)cos(ka) — 4Jasin(ka) cos(za)
bl /U2 4 16]% cos?(ka)
_ asin(ka)cos(ka) + sin(ka) cos(za) (3.37)
/U2 + 1612 cos?(ka)

onde v = 4Ja/h e a = 4] s@o constantes. Na figura 19 (b) temos que curva continua representa
o ajuste feito utilizando a equacdo (3.37), apresentando um excelente acordo entre os dados

obtidos numericamente com a previsao semi-classica para particulas correlacionadas 19. Outra
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Figura 20 — Probabilidade de dupla ocupagdo PDDO = 3~ (|n, n,|*) em funcio da energia de
interacao elétron-elétron U para diferentes larguras de pacotes de ondas o = 1, 0;
2,0;4,0¢€ 6, 0. Observa-se que existe um valor de U onde a probabilidade de dupla
ocupacgdo € maxima. A medida em que aumentamos a largura inicial do pacote de
ondas, a probabilidade de dupla ocupacdo diminui.
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Fonte: Do autor, 2018.

questdo interessante a ser observada, é que ao aumentarmos a largura dos pacotes de ondas
inicial, hd uma predominéncia da banda de estados ndo ligados e o movimento da velocidade
volta a ter uma dependéncia senoidal. Isso ocorre porque a medida em que aumentamos a largura
inicial dos pacotes de ondas a probabilidade de dupla ocupagdo dos elétrons diminui. Ou seja,
se a probabilidade de dupla ocupacdo € menor e os elétrons sO interagem quando estdo no
mesmo sitio, logo, teremos uma menor influéncia dos estados ligados. De modo que, a banda
principal se torna predominante sobre a dinamica dos elétrons. Quando a interacdo entre os
elétrons € suficientemente forte U = 10, eles encontram-se fortemente ligados pela interagao
repulsiva e apresenta um comportamento como uma tnica particula. E interessante observamos
na figura 19 (c) que as particulas voltam a apresentar uma dindmica com caracteristicas senoidal.
Temos que a banda de estados nao-ligados passa a predominar sobre a dindmica eletronica. Esse
comportamento pode ser verificado através da equacao 3.37, quanto maior for o valor de U

menor serd a contribuicdo da banda de estados ligados na dinamica dos elétrons.

A figura 20 mostra a média temporal da probabilidade de dupla ocupacdo de dois elétrons
interagentes distinguiveis em uma cadeia unidimensional sob a¢do de um campo elétrico pulsado

dada por:

PDDO = > ~(|én, m, ()[*) (3.38)

em funcdo da energia da interacdo elétron-elétron U'.

Podemos observar que na auséncia de interacdo U = ( existe uma pequena probabilidade
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Figura 21 — Evolugio do perfil da densidade de probabilidade |¢|?. Em (a) temos a auséncia de
interagdo entre as particulas U = 0. Em (b) temos uma for¢a de interagdo elétron-
elétron intermedidria U = 4. Ligamos o campo elétrico pulsado em 7 = 10 (unidade
de tempo) com impulso total de I = 57 /4 para (a) e (b).

04 -
(a) 04 (b)
Ifa]202 U=0.0 If o f? 2 U=4.0
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Fonte: Referéncia (BUARQUE; DIAS, 2017).

de dupla ocupacgio diferente de zero. Essa ocorréncia é consequéncia de termos um campo
elétrico pulsado atuando sobre a cadeia. No instante em que ligamos o campo elétrico os pacotes
de ondas sdao empurrados na mesma direcao e com a mesma velocidade, matendo assim uma
pequena probabilidade de estarem no mesmo sitio. Para valores U # (0 temos o surgimento de
uma banda de estados ligados que correlaciona a dinamica das duas particulas, de modo que o
sistema apresenta um comportamento coerente a medida que U cresce, como podemos ver na
figura 20. Em torno de U =~ 4 a probabilidade de dupla ocupagdo alcanca seu valor maximo. A
medida que continuamos aumentando o valor de U, a probabilidade de dupla ocupagdo diminui,
este fato nos leva a inferir que a banda principal composta por estados ndo-ligados volta a ter uma
influéncia maior do que a banda de estados ligados sobre a dinamica eletronica. Ainda na figura
20 vemos que quanto mais largo forem os pacotes de ondas iniciais, menor € a probabilidade de
dupla ocupacgdo. Com isso, € mais provavel que a dinamica dos elétrons seja regida pela banda

de estados nao-ligados, corroborando os resultados apresentados anteriormente (ver figura 19).

Na figura 21 temos o perfil da densidade de probabilidade |¢,|* de dois elétrons inte-
ragentes em uma cadeia unidimensional com N = 500 sitios. Para a configuracio da figura
21 (a) onde as particulas ndo interagem U = 0, temos que, apds a aplicacdo do pulso elétrico
com intensidade / = 57/4, todo o pacote de onda é conduzido a executar um transporte em
uma direcao preferéncial ao longo da cadeia, da mesma maneira que uma particula tnica (ver
Capitulo 2). No entanto, ao ligarmos a interacao entre os elétrons U = 4, observamos em figura
21 (b) o surgimento de duas frentes de onda em direcdes opostas. Uma associada aos estados ndo

ligados (para a esquerda do sitio inicial) e outra aos estados ligados (a direita dos sitio inicial).

Estes resultados sugerem que a conexao entre a for¢a de interacdo elétron-elétron e a

amplitude das fragdes dos pacotes de ondas estao relacionadas ao cardter competitivo entre os



Capitulo 3. Caminhada quantica unidirecional de duas particulas correlacionadas 57

Figura 22 — Em (a) Pureza P(t) para cada valor de U. Utilizamos diversos valores para o impulso
elétrico. Observamos que para os impulsos que promovem a velocidades maxima
(I = 7/2, 3w/2) para a banda de estados ndo ligados, o grau de emaranhamento
entre os dois elétrons é maior. Em (b) Evolugdo temporal da funcéo pureza P(t).
Utilizamos trés intensidades de interacdo: U = 0, 2 e 10. Para uma forca interme-
didria de interacdo, a evolucao temporal indica que o pacote de ondas desenvolve
um aumento continuamente crescente de emaranhamento quantico quando o pulso
eletrico promove maior velocidade a banda de estados ligados

P(t)

Fonte: Referéncia (BUARQUE; DIAS, 2017).

estados ligados e estados ndo ligados. Para valores intermedidrios de interacdo entre os elétrons,
observa-se um forte acoplamento entre eles, de modo que a fracao do pacote de ondas nao
ligada € muito menor que a de estados ligado. Isso indica que os estados estdo mais formente
emaranhados. Para quantificar o grau de emaranhamento da funcao de onda de duas particulas

interagentes, calculamos a pureza que € definida por:
P(t) = trp;(t), (3.39)

onde p; € a matriz densidade reduzida para a particula 1 obtida depois de tomar o trago parcial
sobre os estados da particula 2. A pureza nos informa o quao emaranhado estd um sistema. Se
P(t) = 1 temos que os estados sdo puros, enquanto que, para 1/d < P(t) < 1 os estados estdo

correlacionados, onde d € a dimensdo do espago de Hilbert.

Na figura 22 (a) temos a pureza calculada para 100 unidades de tempo P(¢) para cada
valor de interagdo de Hubbard U para dois elétrons inicialmente no mesmo sitio em sistemas
com diferentes impulsos resultantes aplicados. Observamos que a medida em que aumentamos a
interagcdo entre os elétrons ha um crescimento no emaranhamento entre eles. No entanto, esse
comportamento nao € monotonico. A partir de um determinado valor de interacdo a pureza
apresenta um leve aumento. Isto ocorre devido ao carater competitivo entre estados ligados e
estados nao ligados. E interessante observarmos que o grau de emaranhamento é maior para os
pulsos elétricos que promovem velocidades de grupo maiores para a porcao do pacote de ondas

de estados ndo ligados (banda principal), que sdo I = w/2 e I = 37/2 (ver figura 22 (a)).

Acompanhando a evolugdo temporal da pureza para alguns valores de interacdo de
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Hubbard, temos na figura 22 (b) a pureza em funcdo do tempo. Utilizamos U = 0, 2, 10 e os
impulsos elétricos I = 7x /4, w/2. Enquanto as duas particulas ndo estdo emaranhadas quando
U =0, paraU = 2 eimpulso I = 7 /2 a fungdo pureza diminui mais rapidamente no tempo. Para
I =7r/4eU = 2 os estados se tornam emaranhados no entanto diminuem mais lentamente no
tempo, o que corrobora com os resultados da 22 (a). Quando aumentamos a interagdo U existe
um enfraquecimento do emaranhamento entre os elétrons. Refor¢ando o fato de que os estados
ndo ligados voltam a desempenhar uma maior contribui¢ao sobre a dindmica dos pacotes de

ondas.

3.3 Conclusobes

Em suma, descrevemos a dinamica de duas particulas correlacionadas em uma cadeia
unidimensional 1d sob a¢do de um campo elétrico pulsado depentende do tempo. Utilizamos o
método de Runge-Kutta de quarta ordem para resolvermos a equagao de Schrodinger dependente
do tempo e calculamos quantidades tipicas para caracterizar a dinamica eletronica, como também,

para caracterizar o grau de correlacdo entre as particulas.

Introduzimos uma ferramenta para gerar e manipular espacialmente estados emaranhados
de duas particulas, conduzindo-os através da utilizacdo de um campo elétrico pulsado. Mais
especificamente, nossos resultados mostraram que estados ligados e estados ndo-ligados de
um pacote de ondas inicialmente emaranhado podem ser controlados separadamente. Com
isso, foi possivel dividir o pacote de ondas em duas por¢des que desenvolveram um transporte
unidirecional, com velocidade e dire¢do de cada fracdo do pacote de ondas controladas pelo
campo pulsado. O campo elétrico pode ser ajustado de modo a fazer com que os estados ligados

e ndo ligados caminhem para a mesma dire¢do ou em dire¢des opostas.

A amplitude de cada modo esté relacionada ao grau de emaranhamento dos dois elétrons,
que apresenta uma dependéncia ndo monotonica com a interacao elétron-elétron. Esse com-
portamento vem do cardter competitivo entre a banda de estados ligados e a banda de estados
nao-ligados. Embora a interacdo favoreca o salto (hopping) coerente associado aos estados
ligados, a medida em que aumentamos a intera¢ao entre as particulas a probabilidade de dupla

ocupacdo diminui.

Nossa andlise € baseada em observaveis que podem ser verificados experimentalmente,
tais como a densidade de probabilidade do pacote de ondas e a pureza quantica. Recentes
experimentos desenvolvidos utilizando esses observaveis (PREISS et al., 2015), indicam que o
esquema proposto em nosso trabalho € vidvel em sistemas de dtomos ultra-frios armadilhados
em redes Opticas undimensionalmente sob um campo pulsado. Esperamos que nosso trabalho
possa impulsionar novas investigagdes visando a manipulagdo de particulas emaranhadas em

sistemas nanométricos.

Esse trabalho foi publicado na revista Physics Letters A no ano de 2017 (ver anexo B).
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4 Criacao e transporte de estados
auto-armadilhados em cadeias nao-
lineares

Até o momento, vimos dois tipos de sistemas: no capitulo 2 tratamos de um elétron em
uma cadeia periddica unidimensional sob a acdo de um campo externo pulsado. No capitulo
3 adicionamos mais um ingrediente ao nosso sistema, a interacao entre dois elétrons. Neste
capitulo 4 estudaremos um modelo teérico onde o elétron interage com os ions da rede através

de um acomplamento elétron-rede, conhecida também como interagdo elétron-fonon.

Estados auto-armadilhados em sistemas periddicos receberam nos dltimos anos uma vasta
atencdo da comunidade cientifica, com estudos que abrangem diferentes ramos da ciéncia como
mecanica quantica (AYCOCK et al., 2017), 6tica ndo-linear (CHEN; MILLS, 1987; LONGHI;
JANNER, 2004; LEBLOND; KREMER; MIHALACHE, 2017), fisica do estado sélido (SU;
SCHRIEFFER; HEEGER, 1979) entre outras plataformas. Muitos fendmenos bioldgicos estao
relacionados a transferéncia de elétrons através de estruturas moleculares, cujo mecanismo de
movimento de elétrons foi associado a interacao entre elétrons e modos vibracionais da rede.
Essa interacdo promove um processo eletronico conhecido como formacao de elétron-séliton,
que estabiliza seu movimento e favorece a condutividade através de moléculas (SCOTT, 1992;
YAMADA; IGUCHI, 2010). O transporte de carga em polimeros também foi associado a estados

auto-presos como sélitons, pélarons ou bipdlarons.

Com o objetivo de explicar o comportamento de condutividade do trans-poliacetileno, Su,
Schrieffer e Heeger (SSH) propuseram um modelo de uma ligagc@o simples e unidimensional que
inclui uma interacdo elétron-fonon (SU; SCHRIEFFER; HEEGER, 1979). Esta interacdo esta
relacionada a dependéncia da transferéncia integral com o espagamento e orientacoes relativas
dos sitios adjacentes. Desde entdo, o modelo SSH tem utilizado em intimeras investigagdes sobre

as propriedades de transporte em

Buscando entender como se dava a migragao de um pdlaron através de uma cadeia unidi-
mensional, os autores JOHANSSON; STAFSTROM, 2001) mostraram que esse movimento
unidirecional depende fortemente da intensidade do campo elétrico. Eles utilizaram o modelo
de SSH acrescido de um termo para representar a acdo do campo elétrico externo dado pela
expressido: (JOHANSSON; STAFSTROM, 2001; FU et al., 2006; MA; SCHOLLWOCK, 2008;
DI et al., 2011; HONG-XIA et al., 2015)

_(+ — 2 2
E(t) = Egexp[—(t =Tc)*/Ty)l, t<T. wh
Ey, t>T.
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Figura 23 — Evoluc¢ao da distribuicdo do parametro de ordem escalonado r, de um polaron
movendo-se em uma cadeia com 300 sitios sob a¢do de um campo externo Ly =
1,0mV/A.

300

site

1 | |
0 200 400
time [fs]

Fonte: Retirada da referéncia JOHANSSON; STAFSTROM, 2001).

onde 7. é o periodo de ativacido do campo elétrico gaussiano, 7, representa a duracao do campo
e Ly € a intesidade do pulso. Na figura 23 temos a evolugdo temporal do parametro de ordem
escalonada definido por: 6,, = (—1)"(2u,, — w11 — u,_1)/4 onde u,, representa o deslocamento
do sitio n na cadeia. Vemos que o polaron realiza um movimento unilateral com uma velocidade
constante. Esse comportamento ocorre devido as caracteristicas do campo externo em conjunto

com a nao linearidade da cadeia.

Na referéncia (DI et al., 2011) € reportada o modelo de Su-Schrieffer-Heeger (SSH)
unidimensional associado ao modelo de Hubbard estendido sob a¢do de um campo elétrico
externo 4.1. Os autores analisaram a dispersdo e a combinagao em polimeros conjugados de dois
polarons com as mesmas cargas e spins paralelas e antiparalelas. Acompanhando a evoluc¢do da
distribui¢do do pardmetro de ordem escalonado (d,,), foi possivel indentificar que a colisdo entre
dois polarons de mesma carga e com spins paralelos é essencialmente eldstica. Isso ocorre devido
ao principio de Pauli. No entanto, para o caso em que os dois polarons de mesma carga e com
spins antiparalelos se combinam em um estado bipolardnico de singleto. Na figura 24 os autores
identificam o comportamento dinamico de dois polarons de elétrons com (a) spins paralelo e dois
polarons com (b) spins antiparalelo. Entender esse resultado € interessante para aplicabilidade
em eletroluminescéncia. A recombinacao de polarons € o passo chave atrds do mecanismo de
eletroluminescéncia em dispositivos organicos emissores de luz (SUN; STAFSTROM, 2012;
HONG-XIA et al., 2015).

Além disso, diversos trabalhos que buscam entender os efeitos da ndo lineridade e
campos externos na formagao e condugdo de polarons tem sido amplamente estudados, como

por exemplo, o efeitos do campo elétrico sobre estados auto-armadilhados (FU; GUO; SUN,
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Figura 24 — Na coluna da esquerda (al) e (bl) temos a evoluc¢do da distribui¢do do parametro de
ordem escalonado 4,,. Na coluna da direita (a2) e (b2) temos a distribuicdo de carga
pr entre os dois polarons de elétrons com spins paralelos e antiparalelos para uma
intensidade de campo elétrico intermediaria, Ey = 1, 5mV/A.
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Fonte: Retirada da referéncia (DI et al., 2011).

2000), campo nao uniforme (YANG et al., 2016), transporte de carga assistido por armadilha em
interfaces de polimero conjugado (JUNIOR; BRITO; NETO, 2016), formag¢do de polaron em
uma estrutura heterogénea (WU et al., 2003) onde o autores investigam a formacdo de polarons
conduzidos por um campo externo em uma estrutura unidimensional formada por trés interfaces
metal-polimero-metal. Eles mostram que ao injetarem o elétron na cadeia de polimero sob a
acdo de um campo elétrico fraco, comecam a surgir estados auto-armadilhados que se movem

lentamente.

Assim, seguindo esta linha de investigacao, pretendemos contribuir com uma previsao,
estabilidade e caracteristicas dindmicas dos estados eletronicos auto-armadilhados em uma
cadeia cristalina unidimensional nao-linear submetida a um campo elétrico externo. Aqui, a
nao-linearidade surge devido as vibragdes da cadeia e os campos elétricos dependentes do tempo
sdo de curta duracdo (como pulsos), sendo ligados e desligados suavemente. Assumimos uma
aproximagcdo adiabdtica e que a dependéncia das integrais de salto € tdo fraca que pode ser
ignorada. Nossos resultados oferecem o ajuste apropriado do campo elétrico para promover a

formacdo e transporte unidirecional de estados auto-armadilhados através da cadeia.
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4.1 Modelo e Formalismo

Nosso modelo consite em um elétron movendo-se em uma cadeia regular unidimen-
sional constituida por N sitios e sujeito a acdo de um campo elétrico dependente do tempo
E(t). Cada fon da cadeia realiza pequenas oscilagdes com a mesma frequéncia em torno de sua
posicao de equilibrio. Além disso, o elétron interage com as vibracdes dos fons através de um

acoplamento elétron-rede.

Essas consideragdes nos levam ao Hamiltoniano que € composto por H = H.+ H.+ H ;.
Onde, H. representa o Hamiltoninano da cadeia; H. o Hamiltoniano referente a energia eletronica
e H;,, o Hamiltoniano que representa a interagdo entre o elétron e os modos vibracionais da

cadeia (fonons).

Escrevendo o hamiloniano geral que leva em consideracdo o acomplamento da particula
aos fonons actsticos e opticos, de modo que, tanto os potenciais locais como os de integral de

transféncia possuem uma dependéncia com os modos vibracionais da cadeia, temos que:
2

- 1 P2 1 P:
H = 5; {M + Mw? (tn i1 —un)2} + 52 {M +Mw§ufl}

n

+ Z/B(VE) + Unp+1 — un) (|¢n><wn+1| + |¢n+1><¢n|)
+ Y (en — eB(t)na)|tn) (Yn] + Y ton) (V0] (4.2)

n
onde M € a massa da célula unitéria, p,, e F,, sdo seus momentos conjugados, u,, and v,, sdo
deslocamentos da rede e vibragdes internas da n-ésima célula unitaria, respectivamente. Enquanto
que w, € a frequéncia de oscilacdo dos fonons 6pticos e w, de fonons acusticos. [ e 7, sdo as
constantes de acoplamento, enquanto que V{, € o termo de hopping € €, € a energia potencial de

cada ion.

Podemos representar a fun¢do de onda eletronica em fungdes de Wannier |®(t)) =

¢n(t)|n), onde ¢, (t) sdo amplitudes de Wannier. Utilizando a equagido de Hamilton para resol-

A . dpy, (¢ s .
vermos a dindmica da rede temos, dt( ) — _ afh(’ 5 E interessante observar que para resolver a
n

parte do Hamiltoniano que envolve a energia eletronica (/) € preciso calcular primeiro o seu

valor esperado de H., devido ao fato de se tratar de um operador quantico. Com isso, podemos
escrever que: H = H, + Hyn, + (O(t)|H.|®(t)). Em seguida temos,

d?u,
dt? = _wa[Zun(t) — Un+1 (t) - Un71<t>]
+ 20Re[} #pi1 (1) dn(t) — @ xp1 (1) Pn(t)] (4.3)
d*v,(t) ) )
dt2 = —Wyln (t) + 7‘¢n (t)| (44)
i % = [en — eE(t)na + yvp|on(t) + zm: Jrm®Pns (4.5)

onde J,,,, = 5(Vo + w,, — uy,). Considerando uma aproximagdo de primeiros vizinhos, podemos

assumir que a dependéncia da integral de transferéncia em wu,, € tdo fraca que pode ser desprezada,
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de modo que o termo de salto (hopping) passa a ser uniforme, ou seja, J,,,, = J. Assim, temos:

dn(t)
dt

ih = 20 [Oni1(t) + Gna ()] + [en — eE()nalgn(t) — mvndn(t)  (4.6)

Utilizamos a aproximacao adiabdtica, onde o movimento de vibracdo de cada sitios da
cadeia € tao lento que atige a posi¢cao de equilibrio em uma escala de tempo muito menor que o
tempo de evolucao do pacote de ondas eletronico. Ou seja, podemos tratar os estados quanticos
da rede constante em toda evolug@o temporal e obtemos que, w?v,, = 7,|dy, ()|?. Substituindo

esse resultado na equagdo (4.6) encontramos que a equacao de Schrodinger € dada por:

n20ntt) = 3 Bua(0) + 601 (0] + fen — eE(Onalon(®) = 16,000,

ou ainda,

n20ntt) = 3 J160rs0) + 6na(0) + fen = Bmal6ult) = xalon(ontt). 4D

Onde y,, = 72 /w? representa o acoplamento elétron-fonon efetivo no sitio n. Adotamos que a
energia potencial de cada fon € €, = 0 sem perda de generalidade e que o tempo & expresso em
unidade de 7/ J.

Motivados por investigagdes em sistemas onde hd o aparecimento de estados auto-
armadilhados sujeitos a aplica¢do de um campo elétrico pulsado JOHANSSON; STAFSTROM,
2001; ??; DI et al.,, 2011; HONG-XIA et al., 2015) , consideramos um campo elétrico externo

com a forma de um pulso gaussiano dado pela equacgao

E(t) = Eyexp {— (t ll_p;—)Q] (4.8)

onde p controla a duracdo de cada pulso e 7 € o instante em que o pulso serd aplicado. Em
nossos cdlculos utilizamos p = 0,5 e 7 = 3,5 (u.t.) e varios valores para o campo elétrico Ej.

Adotamos as unidades i = J = e = a = 1 sem perda de generalidade.

Resolvemos a equagdo (4.7) através do método de Runge-Kutta de quarta ordem, com
incremento temporal 6¢ = 1072 ao longo de todo o intervalo de tempo considerado. Todos
os resultados apresentados deprezam totalmente os efeitos de borda. Consideramos o elétron
inicialmente localizado no centro da cadeia ng = N/2, ou seja, (¢n|n,) = Onn,. Através
da abordagem descrita acima, calculamos quantidades tipicas que podem trazer informagdes
sobre a dindmica do pacote de ondas, como a posi¢do média (x(t)) = > n|¢,(¢)|? , funcdo
participagdo P(t) = 1/, |¢n(t)|*, a probabilidade de encontrarmos a particula no sitio inicial

R(t) = |¢no(t)|? entre outras.

4.2 Resultados

Iniciemos nossa discuss@o mostrando brevemente o comportamento de uma func¢ao

de onda inicialmente localizada em um sitio ng, ou seja, (¢, |1n,) = On.n,» €M uma cadeia



Capitulo 4. Criagdo e transporte de estados auto-armadilhados em cadeias ndo-lineares 64

Figura 25 — Evolugao temporal do centroide de pacote de ondas inicialmente tipo delta em
uma cadeia cristalina ndo-linear com N = 2000 sitios, disposto inicialmente em
no = N/2 sob a agdo de campos elétricos pulsados com intensidades £, = 0, 25;
0,5;1,0; 1,25 e 1,5. Em (a) foi utilizado um parametro de acoplamento elétron-
fonon y = 1,5e(b) x = 3,5.
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Fonte: Do autor, 2018.

cristalina submetido a agdo de um campo externo e na auséncia das vibragdes da rede. Utilizando
o Hamiltoniano de ligagao forte (tight — binding) e de primeiros vizinhos dado pela equacao
2.3, e acompanhamos sua evolug@o temporal vemos que o pacote de ondas evolui de modo evolui
de forma em que a sua posi¢do média permanece constante ((N (t)) = 0) independente da agdo
do campo elétrico sobre a cadeia I (HARTMANN et al., 2004; DOMfNGUEZ—ADAME, 2010;
CAETANO:; LYRA, 2011b).

Na auséncia das vibragdes da rede, vimos que a posi¢ao média do pacote de ondas, quando
a condi¢do inicial da fun¢do de onda € localizada em um sitio da rede, permanece constante. No
entanto, ao adicionarmos interacao elétron-fonon em nosso sistema, o centréide do pacote de
ondas apresenta um comportamento dindmico. Os painéis (a) x = 1,5 e (b) x = 3, 5 na figura 25
revelam que para um grau de acoplamento elétron-fonon de intensidade fraco e intermedidrio a
posicdo média da particula realiza um movimento unidirecional no qual a o sentido de propagacao
é definido de acordo com as caracteristicas do campo E, = Ey/+/7 = 0,25; 0,5; 1,25; 1, 5.

Para entendermos melhor a dindmica do pacote de ondas apresentada anteriormente,
realizamos a evolugdo temporal do centroide da particula para diferentes configuracdes de campo
elétrico pulsado e, em seguida, calculamos sua velocidade média (v(t)) = Ax/At para cada
intensidade £, do campo. Na figura 26 temos o resultado obtido para cinco sistemas cujos
acomplamentos elétron-fonon sdo: x = 0;1;2; 3 e 3, 5. Na auséncia de acomplamento elétron-

fonon (x = 0), a posicdo média da particula € constante, o que implica que sua velocidade de

! Para mais detalhes recomendamos consultar o Apéndice] A.
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Figura 26 — Velocidade média do centroide do elétron em uma rede cristalina sob a¢do de um
campo pulsado aplicado em 7 = 3,5 (u.t.). Variamos o parametro que regula a
intensidade da interacdo elétron-fonon de x = 0 até x = 3,5. Mostramos que a
medida em que vamos aumentando o valor de , o centroide da particula adquire
mobilidade, alcangando sua velocidade média maxima em y ~ 3, 5.
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Fonte: Do autor, 2018..

grupo média € nula. No entanto, a medida em que vamos aumentando de x o sistema comega a
apresentar uma dependéncia senoidal da velocidade média do centroide em relacdo ao campo

elétrico pulsado aplicado.

E interessante observar que a medida em que aumentamos o valor de y a velocidade
média também aumenta. Este resultado é perceptivel também na figura 25, a medida que
aumentamos o valor da interacdo elétron-fonon, o centroide da particula percorre mais sitios no
mesmo intervalo de tempo. Dentro deste regime de mobilidade do pacote de ondas (x <~ 3, 75),
a velocidade de grupo média obedece a relagdo semi-cldssica v(k) = +2¢(k). A velocidade

—2Ja

eletronica entdo € dada por v(k) = =5 sin(ka). Como o campo elétrico /() impulsiona a

evolugdo temporal do momento linear, d(/ik) /dt = e E(t), obtemos que:

t
(k) = —% sin (koa + % / ' E(t)dt) . 4.9)
t;

Vemos através da equacgao (4.9) que o campo elétrico pulsado modifica o vetor de onda inicial

do pacote de ondas.

Observamos que nesse intervalo a funcao de onda inicialmente localizada no sitio n
resgata caracteristicas de uma funcio de onda gaussiana em uma cadeia cristalina sem interagao
elétron-fonon. No inset da figura 26 temos a velocidade de grupo média para um pacote de ondas
que inicialmente possui a forma de uma distribui¢do gaussiana em termos do campo elétrico

apliado. A curva continua € o ajuste feito através da equagdo (4.9).
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Figura 27 — Diagrama de fase do acomplamento elétron-fonon x do campo elétrico pulsado
aplicado. A intensidade das cores sdo de acordo com a média da densidade de
probabilidade mdxima no limite assint6tico |¢, (ts )|
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Fonte: Do autor, 2018.

Para apresentarmos uma descricdo completa da dinamica do sistema, montamos um

2
max

diagrama de fase da densidade de probabilidade maxima |¢,,(t«)|q. DO plano E, x x, ver
figura 27. Em (a) temos que as cores representam a densidade de probabilidade méxima no
limite assint6tico. Em (b) temos um mapa da figura (a) definindo os limites de cinco regimes,
onde em cada um destes o pacote de onda apresenta comportamento distinto. A linha ténue que
separa estes regimes contém uma margem de erro de aproximadamente x + 0, 2 no valor do

acomplamento elétron-fonon.

Na regiao (I), temos que todos os estados sdo estendidos. O pacote de ondas apresenta
duas frentes que se propagam em dire¢des opostas, visitando todos os sitios da cadeia. E
interessante descrevermos que a partir do momento em que consideramos a interacao entre o
elétron e os modos vibracionais da cadeia, em conjunto com a aplicagdo do campo elétrico
pulsado, o pacote de ondas comeca a apresentar um movimento de propagacdo com uma dire¢ao
preferencial que é regida pela intensidade do campo elétrico, com vimos anteriormente. No
entanto, estes modos ndo mantém uma amplitude constate a medida que o tempo evolui. Sendo
assim, essa regiao caracteriza-se como uma regiao onde os estados sdo estendidos, em que, no

limite assintético, o pacote de ondas se espalha pela cadeia..

Em (II) o sistema apresenta um regime onde o pacote de ondas exibe estados auto-
armadilhados moveis que se deslocam para o lado direito da cadeia. Na regido (III) também
temos estados auto-armadilhados méveis, porém, que se deslocam para o lado esquerdo da cadeia.
Nestes regimes (I), (I) e (III) o comportamento dinamico € descrito pela andlise semi-classica

exibida anteriomente. Este resultado mostra a possibilidade de um movimento bem controlado
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Figura 28 — Diagrama de fase do acomplamento elétron-fonon x do campo elétrico pulsado
aplicado. A intensidade das cores sdo de acordo com a velocidade de grupo média
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Fonte: Do autor, 2018.

(através do campo elétrico pulsado) de estados eletronicos auto-armadilhados em uma cadeia

pura nao-linear.

A medida em que aumentamos a intensidade do acoplamento elétron-fonon o sistema
apresenta uma dinamica sensivel a cada incremento em Y. Esta sensibilidade comega a ocorrer
para valores acima de um x.,;. Este valor de y.; tem uma pequena flutuacdo em seu valor
a depender da intensidade do campo elétrico aplicado. Dentro desta regido (IV) ndo temos
um comportamento continuo, a cada mudanca minima de x o pacote de ondas apresenta uma
dinamica diferente. Pode-se econtrar modos de estados auto-armadilhados se deslocando para
o lado esquerdo da cadeia, como também para a direita. Existe também pontos em que hé o
surgimento de multi-modos auto-armadilhados transladando em uma direcdo preferencial e/ou
direcdes opostas. Como também regides delocalizadas. Vemos entdo, que nesta regido (IV), a
dinamica do pacote de ondas ndo € mais regida pela intensidade do campo elétrico pulsado e sim
pelo pardmetro de acomplamento elétron-fonon. Uma vez que, para um mesmo valor de £, o

sistema apresenta comportamentos variados a depender de .

Na regido (V) o pacote de ondas encontra-se em um regime de auto-armadilhamento total
no sitio inicial ny. E interessante observamos que a medida em que aumentamos a intensidade
do campo elétrico pulsado a regido em que a dindmica € nao definida aumenta, como também
0 Y para o auto-armadilhamento no sitio inicial. Este fato corrobora com estudos realizados
em sistemas em que os autores utilizam outras configuracdes de campo elétrico e mostram que
quanto maior a intensidade do campo elétrico aplicado sobre a cadeia cristalina ndo-linear, maior
€ o valor do acomplamento elétron-fonon Y necessario para realizar o auto-armadilhamento em
ng (DATTA; JAYANNAVAR, 1998b).
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Figura 29 — Perfil da evolugio temporal da densidade de probabilidade |¢,,|* em uma cadeia com

N = 4000 sitios e acomplamento elétron-fonon xy = 1,5. Em (a) aplicamos um
campo elétrico pulsado £, = 0,5 ¢ (b) £, = 1, 5.
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Fonte: Do autor, 2018.

Para uma descricdo completa do comportamento da velocidade do nosso sistema, cons-
truimos um diagrama de fase da velocidade de grupo média no plano £, x x. Através da figura
28 € possivel identificar para quais parametros o pacote de onda alcanga sua velocidade méxima
e quais as regides em que o elétron possui velocidade nula. E interessante perceber que este
resultado estd de acordo com a descri¢do apresentada na figura 26. Ao nos aproximarmos do
pontos em que x ~ 3,7 para os campos F, = 0,5 e E, = 1,5 a particula atinge sua velocidade
maéaxima. Devido a existéncia muitua do campo elétrico pulsado e a interagdo elétron-fonon, a
nao-linearidade atua equilibrando a diferenca de energias entre os sitios vizinhos, tornando-os
assim dinamicamente degenerados e como o elétron tem tendéncia a se deslocar mais facilmente
entre sitios com a mesma energia efetiva, temos a propagacao do pacote de ondas entre os sitios

vizinhos.

Fizemos algumas figuras para mostrarmos o comportamento de cada regido. Escolhemos
os campos com intensidades I, = 0,5 e 1, 5. Poderiamos ter escolhido qualquer intesidade,
no entanto optamos em trabalhar com os dois campos £, em que o pacote de ondas atinge sua
velocidade de grupo maxima. Na figura 29 mostramos o perfil da densidade de probabilidade
|¢,,|* de um pacote de ondas inicialmente localizado no centro de uma cadeia om N = 4000
sitios. Mantivemos a intensidade do acoplamento elétron-fonon constante em y = 1,5 para
os trés experimentos. Na figura 29 (a) temos o perfil da fun¢do de onda para o caso em que
E, = 0,5. Observamos a existéncia de um modo de estados auto-armadilhados que realiza um
movimento unidirecional para a direita da cadeia, como previsto no diagrama da fig. 27. Quando
0 campo que atua sob a cadeia tem uma intensidade £, = 1,5, temos uma inversao na direciao
de propagagido dos estados auto-armadilhados. Podemos ver através da figura 29 (b), que o modo

criado se propaga para a equerda da cadeia.

Para averiguarmos se o apresentado tratava-se de um modo de estados auto-armadilhados
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Figura 30 — Utilizamos uma cadeia cristalina com N = 10* sitios e ligamos o campo elétrico
pulsado no instante 7 = 3,5 (u.t.). A intensidade de acoplamento elétron-fonon foi
mantida fixa em x = 1, 5 para todos os resultados. Dividimos a figura em a e b para
as intensidades de campo elétrico pulsado £, = 0,5 e 1, 5, respectivamente. Em
(a.1), (b.1) temos a densidade de probabilidade maxima |¢,|% . de encontramos a

particula em um sitio n no tempo t. Em (a.2), (b.2) calculamos a funcao participagao

para o lado esquerdo (esq) e para o lado direito (dir) de ng. J4 em (a.3), (b.3) temos

a probabilidade de retorno no sitio inicial, ou seja, em ng = N/2.
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Fonte: Do autor, 2018.

ou se ao longo da evolucdo temporal o pacote de ondas se estendia, calculamos a densidade

2 2
max* max

de probabilidade méaxima |¢,, Se no limite assintético |¢,,

— 0 significa que o pacote
de ondas se dispersou pela cadeia, se esta quantidade apresentar um valor finito constante ao
longo do tempo, temos estados auto-armadilhados. Além disso, calculamos a fungdo participagdo
P(t) =1/Y,

quanto mais préoximo de um [P(¢) =~ 1], mais localizado encontra-se o elétron. De modo que,

én|*. Essa quantidade nos informa o grau de localizagio da fungio de ondas,

quanto maior for o valor de P(¢) mais estendida encontra-se a funcdo de onda sobre os sitios da
cadeia. Por fim, ndo menos importante, calculamos a probabilidade de encontrarmos o elétron no
sftio inicial da cadeia R(t) = |¢,,|?. Se R(t) decresce ao longo da evolugdo temporal, significa
que € muito pouco provavel que encontremos o elétron no sitio inicial em algum instante de
tempo. No entanto, quando R(t) comega a retornar um valor finito e crescente, a chance de
encontrarmos a fun¢@o de onda no sitio inicial se torna mais provavel. Como dito anteriormente,
nossos resultados despreza todos os efeitos de borda, por conta disto, utilizamos uma cadeia com
N = 10000 sitios nos dando assim uma evolugdo temporal até ¢ = 2500 (u.t.) sem efeitos de
borda.

A densidade de probabilidade médxima na figura 30 (a.1) nos mostra que para o lado
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Figura 31 — Perfil da evolugio temporal da densidade de probabilidade |¢,,|* em uma cadeia com
N = 4000 sitios e acomplamento elétron-fonon y = 6. Em (a) aplicamos um campo

elétrico pulsado £, = 0,5¢ (b) £, = 1,5.

4000

Fonte: Do autor, 2018.

direito (dir) da cadeia, |¢,|2,, se mantem em um valor finito e constante a medida que o tempo
2

evolui. Enquanto que, no lado esquerdo |¢,, 5.,

— 0. Isso sugere a existéncia de estados auto-
armadilhados bem definido se propagando para a direita, corroborando assim, os resultados
apresentados na figura 29. A funcgdo participacdo na figura 30 (a.2) indica que enquanto o
lado esquerdo apresenta um comportamento difusivo com P(t) o< t%%7, o lado direito sugere a
exiténcia de modos de amplitude finita que caminham pela rede. Este comportamento indica que
o pacote de ondas nao estd em regime de auto-armadilhamento no sitio inicial temos a figura 30
(a.3), onde a probabilidade de retorno decai para zero muito rapidamente. Com isso, temos que
todos os gréficos apresentados corroboram com a descri¢do mostrada no diagrama da figura 27.

Na figura 30 (b.1), € interessante observar que houve a inversdao do lado em que a

2

- ax Mantem uma

densidade de probabilidade médxima possuia valor finito. Agora temos que |¢,,
amplitude constante no lado esquerdo da cadeia, enquanto a densidade de probabilidade méxima
no lado direito da cadeia vai a zero. Enquanto que em fig. (30) (b.2), a participacdo nos mostra

que o pacote de ondas que se propaga balisticamente para o lado direito (dir) com P(t) oc t%%,

Utilizando agora um parametro de acoplamento elétron-fonon com intensidade x = 6,0
temos que em algumas regides do diagrama ocorre o auto-armadilhamento no sitio inicial n
enquanto que em outras regides temos o regime indeterminado.

Na figura 31 (a) temos o perfil da densidade de probabilidade da fun¢io de onda |¢,,|?
quando F, = 0, 5. E interessante notarmos que o pacote de ondas quase que em sua totalidade
encontra-se auto-armadilhado no sitio inicial. Podemos observar através das figuras 32 (a.1) e
(a.2) que de fato grande parte do pacote de ondas estd auto-aprisionado. Tanto a densidade de
probabilidade médxima quanto a fun¢do participag@o nos retornam valores que corroboram com o
apresentado. Um fato interessante a ser observado € que agora, neste caso, a probabilidade de

retorno nao decai e sim permanece em um valor finito, como podemos ver através da figura 32
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Figura 32 — Mantemos x = 6, 0 para todos os resultados. Dividimos a figura em a e b para as
intensidades de campo elétrico pulsado £, = 0,5 e 1, 5, respectivamente. Em (a.1),
(b.1) temos a densidade de probabilidade méxima |¢,,|%,, de encontramos a particula
em um sitio n no tempo t. Em (a.2), (b.2) calculamos a fun¢do participacdo para
o lado esquerdo (esq) e para o lado direito (dir) de ngy. J4 em (a.3), (b.3) temos a

probabilidade de retorno no sitio inicial, ou seja, em ng = N/2.
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Fonte: Do autor, 2018.

(a.3). Em outras palavras, para um forte acoplamento elétron-fonon a pertubagdo gerada pela
interagdo entre o elétron e os fonons da cadeia € forte o suficiente para auto-armadilhar o pacote
de ondas no sitio inicial. De modo que, é mais provavel que encontremos o elétron no sitio ny do

que em qualquer outro sitio da rede.

Para o caso com campo elétrico pulsado £, = 1,5 o pacote de ondas apresenta trés
modos com estados auto-armadilhados méveis, como podemos ver através da figura 31 (b). O
sistema apresenta esse comportamento dentro da regido considerada indeterminada (ver diagrama
da figura 27). Para que os auto-estados estivessem em um regime de auto-armadilhamento no
sitio inicial, terfamos que calcular o resultados para x > 10, 0 considerando £, = 1,5. Todos
os resultados apresentados estdo de bom acordo com o diagrama de fase x x £, da figura 27.
Vimos que as densidades de probabilidade maxima, a funcdo participacdo e as probabilidades de

retorno apresentaram resultados satisfatorios, validando mais uma vez nossos resultados.

4.3 Conclusoes

Nesse capitulo, tratamos de um sistema de particula Ginica em uma cadeia cristalina
unidimensional nao-linear sob a influéncia de um campo elétrico pulsado. Consideramos uma

funcdo de onda inicialmente localizada no centro da cadeia, aplicamos um unico pulso elétrico e
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acompanhamos sua evolucdo temporal. Utilizamos o método de Runge-Kutta de quarta ordem
para resolver a equacdo de Schrodinger. Calculamos algumas quantidades tipicas para esse tipo
de sistema como: o centroide, a fungdo participagao, probabilidade e retorno e a densidade de

probabilidade méxima da fun¢@o de onda.

Nossos cdlculos sugerem que a aplicagdo de um campo elétrico pulsado £, em uma
cadeia ndo-linear, € capaz de criar auto-estados armadilhados e promover uma transporte unidire-
cional. Além disso, o campo nos permite controlar a velocidade de propagacdo desses modos

auto-armadilhados como também a dire¢do desse movimento.

Através de um mapeamento numérico, foi possivel identificarmos cinco regides onde
em cada uma delas o pacote de ondas apresentava uma dinamica diferente. Classificamos as
regides como sendo: I, I'1, I11, IV e V. Naregido (/) o pacote de ondas se estende por toda a
cadeia. Em (/7) o conjuto campo elétrico e ndo-linearidade fraca ja € capaz de criarmos modos
auto-armadilhados que realizem um transporte unidirecional para a direita da cadeia. Enquanto
que em (/1) o movimento unidirecional é para a esquerda. Conseguimos descrever o movimento

do elétron nessas duas regides através da abordagem semi-classica.

Na regido (/V') encontramos um comportamento diferente. Nessa regido, a dinamica
da particula € cadética. De modo o que nao foi possivel caracterizar a dire¢cdo do transporte
unidirecional, pois o sistema apresenta uma sensibilidade a mudancas de parametros. Por fim a
regido (V') o pacote de ondas eletronico apresenta um regime auto-armadilhado no sitio inicial
ng. Para a caracterizacdo de nossos resultados calculamos diversas quantidades fisicas e todas
apresentaram uma concordancia com os fatos apresentados. Desta forma, conseguimos mapear

para quais parametros possuimos o controle coerente do pacote de ondas em uma cadeia.
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5 Consideracoes Finais

Essa dissertacdo de mestrado teve como objetivo investigar a dindmica eletronica de

sistemas unidimensionais sob a acdo de campos externos, em especial, campo elétrico pulsado.

Comecgamos (no Capitulo 2) estudando um sistema simples onde modelamos o pacote de
ondas de um elétron disposto em uma cadeia cristalina unidimensional com /N ions e buscamos
entender quais eram os efeitos de aplicarmos um campo elétrico pulsado sobre esse sistema.
Mostramos que ao aplicarmos um campo pulsado o pacote de ondas realizava um movimento
unidirecional ao longo da cadeia. Mostramos que regulando a intensidade do campo elétrico
através do parametro [3(p) é possivel controlar toda dindmica do elétron nesse sistema, desde a
direcdo de propagacao do pacote de ondas como também a sua velocidade de grupo. Todos os
resultados numéricos foram validados através da descricao semi-cldassica, mostrando assim um
excelente acordo entre nossos resultados e a abordagem semi-cldssica. Com o rdpido desenvolvi-
mento tecnoldgico e grandes experimentos que vem sendo realizados através de condensados de
Bose-Einstein, redes Opticas e outras plataformas, enfatizamos que nossos resultados apresenta-
se como uma alternativa interessante no contexto de manipulagdo de particulas carregadas em

sistemas de baixa dimensionalidade

No Capitulo 3 descrevemos a dindmica de duas particulas correlacionadas, através da
interacdo elétron-elétron, em uma cadeia unidimensional 1d sob a¢do de um campo elétrico
pulsado depentende do tempo. Apresentamos uma uma ferramenta para gerar € manipular
espacialmente estados emaranhados de duas particulas. Com a utilizacdo de um campo externo
pulsado conseguimos mostrar que estados ligados e estados ndo-ligados de um pacote de ondas
inicialmente emaranhado podem ser controlados separadamente. Ajustando o pardmetro 3(p),
mostramos que € possivel fazer com que os estados ligados e ndo ligados caminhem para a
mesma direcdo ou em direcdes opostas. A amplitude de cada modo estd relacionada ao grau
de emaranhamento dos dois elétrons, que apresenta uma dependéncia nao monotdnica com a
interacao elétron-elétron. Esse comportamento vem do cardter competitivo entre a banda de

estados ligados e a banda de estados nao-ligados.

Por fim, no Capitulo 4, estudamos um sistema de particula tnica em uma cadeia cristalina
unidimensional nao-linear sob a a¢cdo de um campo elétrico suave. Mostramos que devido ao
conjuto campo elétrico pulsado £, com a ndo-linearidade existente na cadeia devido aos seus
modos vibracionais € possui criarmos um movimento unidirecional de auto-estados armadilhados
ao longo da cadeia. As singularidades do campo nos permite controlar a velocidade de propagacgao
desses modos como também a direcdo desse movimento. Para uma compreensiao completa do
nosso sistema construimos um mapeamento numérico, de modo que identificarmos cinco regides
onde em cada uma delas o pacote de ondas apresentava uma dinamica diferente. Classificamos

as regides como sendo: [, I'1, I11, IV e V. Naregido (I) todos os estados sdo degeneredos, ou
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seja, o pacote de ondas se estende por toda a cadeia unidimensional. Em (/7) o conjuto campo
elétrico e ndo-linearidade fraca ja é capaz de criarmos modos auto-armadilhados que realizem
um transporte unidirecional para a direita da cadeia. Enquanto que em (///) o movimento
unidirecional é para a esquerda. Conseguimos descrever o movimento do elétron nessas duas
regiOes através da abordagem semi-classica. Na regido (/1) encontramos um comportamento
diferente. Nessa regido, a dindmica da particula € inconstante. De modo o que ndo foi possivel
caracterizar a direcdo do transporte unidirecional, pois o sistema apresenta uma sensibilidade a
mudancas de pardmetros. Por fim a regido (/) o pacote de ondas eletronico apresenta um regime

auto-armadilhado no sitio inicial ng.

Em suma, os resultados obtidos permitiram uma melhor compreensao de diversos siste-
mas e fendmenos associados a dindmica eletronica em sistemas unidimensionais. Esperamos
que os trabalhos desenvolvidos nesse trabalho de mestrado incentivem futuras investigacoes de
forma que venha a contribuir para o melhor entendimento de transporte unidirecional sob ag¢do

de campo pulsado.
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Apéndices



&3

APENDICE A — Campo Elétrico e
OscilacOes de Bloch

Quando temos uma particula sob a acdo de um campo elétrico externo em uma cadeia

unidimensional com potencial periédico V' (x) = V(z + a), o Hamiltoniano é dado pela equagdo

2
H=L 1vV@)+eFs (A.1)

2m

sendo p o momento da particula, m a massa da mesma e F' o médulo do campo externo aplicado,
e € a carga da particula e a € um parametro de rede (ver figura 1). A dindmica da fun¢do de onda
associada a particula apresenta um comportamento ndo intuitivo, realizando oscilagdes coerentes

bem definidas conhecidas na literatura como Oscilacdes de Bloch.

Escrevendo a equagao (A.1) na aproximacao de ligacdo forte (tight-binding) temos

H=-JY (In)(n+1]+[n+1)(n])+ ) _eFann)(n| (A2)

onde J representa a energia de transferéncia do sitio n para o sition + 1 ou n — 1, eaF'n
representa o termo discreto da energia associada ao campo externo. Escrevendo o hamiltoniano
na sua forma matricial, multiplicando ambos os lados de H pelos estados de momento, |k) e |k').

(A.2) por (k| de modo que

(k|H|K'Y = —J ;(gmnxnj 1K) + (kln +V><n|k;'>) + Z eFan(kln)(n|k')  (A.3)

A B C

Como visto no Capitulo 1, podemos expressar os estados do momento |k) em termos de estados

de Wannier

k)= /5= > e n). (A4)

Substituindo a equagdo (A.4) na equacdo (A.3) temos que em A

A= (kn)(n+1|F) = (\/g)2§n:e—ik”a<n|n>Ze“’n’%m1\n'>

n/

a . 1l !
= ——e¢ ikna § ezk n a5n+1,n’
2m -
n
ie—iknaeik’(n-‘rl)a
2m
a . L
_ _ezkaezn(kz k)a (A.5)
2m
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Para resolvermos B utilizamos 0 mesmo

B = (kln+ 1){(n|k) = (\/§>2Ze—ikm(n|n+1>Zeik/”/a<n|n'>

’

a —ikna ik'na

= 5n n
2m ‘ e

_ iefik(n#»l)aeik/na
2T

— iefikaein(klfk)a (A6)
2T

Em C temos
C =nlkln)(n|k) = _=emnk—ka (A7)

2T

Substituindo estes resultados na equacao (A.3)

2
<l€|H|]€/> - _J (Z %eikaein(kl_k)a _|_ Z %e—ik‘aein(k‘/—k‘)a> + % Z nez‘n(k/_k)a

n

o, . d
= —Jaék/,k (elk e+ e_lka) +ieFa(5k/,k
— ——

dk’
D
utilizando a relagdo de Euler e que  no espaco dos momentos é T = ihdip = id%, podemos
escreve o hamiltoniano H (k) como
H(k) = —2J cos(ka) + eF'z, (A.9)

os autoestados da equacao (A.9) sdo obtidos através da resolu¢do da equacdo de Schrodinger
H(k)|¥) = E|V). De modo que,

H(k)|W) = —2J cos(ka)V (k) + ieFdi;\I/(k) = EV(k), (A.10)

resolvendo esta tltima através do método de separacao de varidveis e impondo que a normaliza¢ao

da func@o de onda permaneca dentro da primeira zona de Brillouin [—7/a, 7/a] chegamos a

U(k) = Hiexp [—% (E/{: + %jsen(ka))} . (A.11)

Devido ao fato de k& ser reduzido a primeira zona de Brillouin, os autovalores de energia sao
E,, = mFea comm = 0,£1,£2,....,+N. De modo que, substituindo as autoenergias na

equagdo (A.11), os autoestados ficam com a seguinte forma

V. (k) = 1/%6%}) {—z’ (mak + %5671(1%))} . (A.12)
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comm = 0,+£1,£2 ..., =N. Escrevendo (A.12) em termos dos estados de Wannier segue que,

w/a
) = (0l¥) = [ Gl )
S o ex mak + —sen (ka) Ze““m (n|n')d
B 27T —7/a P
_oa ka(m —n) + —~Lsen(ka) ) | dk
= o _ﬂ/aexp eka(m —n) —gsen(ka
1 J
= %/ exp [ (ZB — —Fsen(k‘a))} dx
= Jpm(?) (A.13)

onde J;(z) é a funcdo de Bessel de ordem [, e v = 2.J/eaF'. Representando o propagador
temporal na base de Wannier, podemos escrever que

o0

Ko (t) = (n[U®) |0y = Y (n]T)e P (T |n') = Z Tt (7)e BV T () (AL14)

l=—00 l=—00

O teorema de adi¢@o para as fungdes de Bessel de ordem inteira nos diz que

Z Je(2) T p(2)e*® = J,(2zsen(x/2))e? ™)/ (A.15)
k=—0o0
0 que nos leva a
Ft 2 ea -1 ea
Kon (t) = T |:2’YS€7”L <ec;h )] 3 (n—n)(r— 5551 yin’ G5 (A.16)

Na literatura encontramos duas condi¢des iniciais bastante interessantes. Na primeira
condicao a func@o de onda é caracterizada por estar concentrada em um tnico sitio da rede,
ng, conhecida também como uma func¢do do tipo delta. Enquanto que na segunda condi¢ao
consideramos que a fun¢do de onda é uma gaussiana centrada no sitio ng. A dinadmica do sistema
¢ dada pela evolugdo temporal da fun¢do de onda |W(t)) = > 1, (t)|n), onde 1), sdo amplitudes

de Wannier e representa a probabilidade de encontrarmos a particula no sitios n.

Realizando a evolugdo temporal para o primeiro caso onde, ¢,,(t = 0) = d,, ¢, a evolucdo

temporal € dada através do operador evolugdo temporal

Yalt) = (n|T()) = (nfe”/M2(0))

= (nfe” " (Z I\I’m><‘1’m|> [w(0))

= Y e W, W) (A.17)

m
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[T(0)) = ¢n(0)n) = > dnoln) = 0) (A.18)

utilizando a equacdo (A.16) temos que

Un(t) = > (m|T,)exp (—iEhmt> (T |0) = Ko =
= Jp {275:% (e;zgt)] exp Bn (7r - %t)] : (A.19)

O primeiro termo que multiplica .J,, no resultado da eq. (A.19) nos informa a regido da rede em
que o pacote de onda estard realizando o movimento conhecido como respiragdo (breathing),
ou seja, um movimento periddico em que o pacote de ondas alarga e se estreita com periodo de
Bloch T = 27h/eFa. Ou seja,

(A.20)

2eaF't
\n\<‘2”ysen( ca )‘

2h

Podemos ver através da figura 33

Figura 33 — Evolucdo temporal da densidade de probabilidade de pacote de ondas inicialmente
tipo delta
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Fonte: Do autor, 2017

Para a condi¢do inicial em que a funcdo de onda € dada por uma distribui¢do gaussiana

centrada inicialmente no sitio ng, temos

402

Un(t =0) = B(o)exp (—M) (A21)

onde B(c) é uma cosntate de normalizagéo e o representa a largura da pacote de onda, conhecido
como desvio padrio da distribuicdo. Se considerarmos que o >> a2, a evolu¢io temporal das

amplitudes de Wannier pode ser aproximada por

(n—mng)eaFt  a*

n(0) = Bloyesp (~i(e) 1T g <) a22)
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novamente $(t) representa uma fase dindmica dada por

O(t) = —27sen (eggt) (A.23)
cos (65 gt) (A24)

e n(t) é o centro da distribuicdo que realiza oscila¢des coerentes com frequéncia de Bloch wp

dado pela expressao

_ o [eaFt
n(t) = —2vysen ( o7 ) (A.25)

Figura 34 — Evolucao temporal da densidade de probabilidade para um pacote de ondas inicial-
mente gaussiano.
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A.1 Valores esperados de posicao

Podemos analisar o comportamento dos valores esperados para a posi¢do € para o
momento da func¢do de onda na evolugdo temporal, bem como dependéncia temporal dos valores
esperandos para a posi¢do e para o momento da fun¢do de onda, temos que o Hamiltoniano
tight-binding

H = —2J cos(ka) + eF# (A.26)
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~

sendo k e & operadores unitarios que satisfazem a relagdo de comutacdo [z, k] = 1.

KE=c®= 3" |n){n+1|

Ki=e* = 3" |n+1)(n|
~ i >
N=2= A27
- n;oo"|"><n| (A.27)

de modo que, ]A(|n) =|n—1),Kfn)=|n+1)e N|n) = n|n). As relagdes de comutagio sdo
satisfeitas: [K, N] = K, [KT, N] = =K' e [K, K] = 0. Podemos escrever o Hamiltoniano da
equacgdo (A.26) em termos das defini¢cdes (A.27)

0 =—Jle* 1 ¢y 4 eFz = —J(K + K1) + eaF N. (A.28)

A evolugao temporal dos operadores N e K é realizada utilizando o formalismo de Heisenberg,

SR = 1[0 R0)
= C[FIR +RY 4 e K] = [RR]
S ie;fLF R (A.29)
como temos um campo constante, a solucio € dada por
l?(t) = exp [— ie(;Ft} K (A.30)

em que IA((t =0)= K. Com isso, podemos escrever que Kt = exp (WFT“) K.Paraa evolucdo

temporal do operador N temos

%N(t) _ %'[I?(t),ﬁ(t)]
_ _% [R(t)+ K. 5 (1)
i ~

_ [fqt) - K*(t)} (A31)

de modo que integrando a equagdo (A.31) para N (t) encontramos a soluc@o

Ny = N+ L [(an - 1) R+ (e’Fﬁ - 1) [?T] (A32)
eFa

onde N(t =0) = N.
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De posse das solucdes (A.30) e (A.31), vamos calcular os valores esperados destes

operadores. O valor esperado do operador K (t) é dado por

(Rw) = (wR@I) = <‘If|exp (_if“t) f(|\11>
— exp (_ieiat) <quf(y\p>

—ieFat\  ~
_ exp( ve “)\K\ewko (A.33)

h

ou ainda, utlizando as defini¢cdes expostas em (A.27), podemos escrever

(K1) = e =37yt (A.34)

Para N (t) segue que o valor esperado é

<N(t)> - <xp\ﬁ(t)|\1f>
= (W) g (e )<f<> (e = 1) (&)
() [ ()

_ v —z( eFat —akg) (eF‘” —ako) _ (lako —iako
(5} [0 ) oo a5

escrevendo este dltimo resultado na sua forma trigonométrica temos que,

emi(#itmako) | gi(<5—ako) — 9 og (e];at — ak())

_ [COS (that) cos(akg) + sen (iﬁat) sen(ako)} (A.36)

eltho 4 eTiako  — 9 cos(aky) (A.37)

. 2 Fat Fat
(%) + ﬁ'K | lcos (6 3 ) cos{ako) + sen (6 P ) sen(ako) - Cos(akg)}

_ (F)+ 2k { [COS (d;“t) - 1} cos(ako) + sen <ih“t) sen(ako)}

utilizando as identidades: 1) sen?(x) = [1 — cos(21)]/2, € 2) sen(2x) = 2 cos(x)sen(zx) pode-

(510

mos escrever o termo entre colchetes e o seno do segundo termo como,

Fat Fat
cos <e a4 ) — 1= —2sen? (e a > (A.38)

h 2h

e também

eFat eFat eFat
sen( 2h):2cos( 5 >sen< 5 ) (A.39)
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(Rt)) = (N)+ 2 |Klsen (65 ;t) [—sen (65 ;t> cos(ak) + cos (%) Sen(ako)}

4 F F
_ <N> . %|K|56n (625t> sen <e at _ ako) (A.40)

podemos perceber que o resultado obtido,

-~ -~ 4] eFat eFat
<N(t)> = <N> - Eﬁﬂsen ( o7 ) sen ( 5 ako) : (A41)

condiz com a equagdo (A.25) referente a dindmica da distribuicdo gaussiana quando, <N > =0
[ ko = 0.

Para nossa andlise, se faz conveniente cdlcularmos uma expressoes para <K 2(t)> e

<N 2(zf)>. Para isso, precisaremos apresentar algumas defini¢des. Seja,

. b/2 .
L = ’L’ew — Z¢Z*2d}” — / / dﬂ|¢(,€)|262ma
" —b/2

Vo= Ve =Y 20— D), (A42)

n

realizando o mesmo procedimentio algébrico utilizado para obtermos as expressoes (A.33) e

(A.41) encontramos que

(R*(0) = Lexp (2"'6;‘? “t) (A43)

(W) = () + 22sen? (eggt) (1 —|L| cos (eﬁ;“t - ,,))

Fat Fat
+27|V|sen (62;; > sen <,u — 62;5 > , (A.44)

para mais detalhes sobre a dlgebra realizada na obtencao das expressoes (A.43) e (A.44), consul-
tar a referéncia (HARTMANN et al., 2004).

Utilizando as duas condi¢Oes iniciais temos que, para a funcdo de onda tipo Delta

W (t = 0) = 0,0, 0s valores esperados sdo

<N> = Zanm@D* m/|n)(n|m) = ZZnémoé s o{m!|n) (n|m)

n m,m’ n m,m’

= L nl0ln ) = 3280 = o =0 (A45)

=
I

ZZl/Jml/J m'In)(n + 1lm) = ZZémO(Sm/o (m/[n)(n + 1|m)

n mm n mm

= ) (0[n)(n+1J0) =0 (A.46)

n

(k)
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(N2) = S ST m,ml s, (I ml ')
- an Z O 00m o{(m/|n) (n|m)
= > n*(0ln)(n|0) = " ns,0 = (A.47)

Vo= > (=1 = (n—1)8, 10000 =0

L = Z Yy _othn = Z On—2,00n,0 = 0 (A.48)
com esses resultados temos que a equacdo (A.44) se torna
=~ Fat

(R*(t)) = 2sen (6 L ) (A49)

de modo que podemos calcular AN (1)

AN () = J (%) - (Sw) =22

eFat
A.50
sen( o )‘ ( )

Os resultados obtidos nos mostram que, quando consideramos inicialmente a fung¢do de onda
localizada apenas em um sitio, o pacote de onda evolui no tempo de forma que a posi¢do média
<N > do centro da distribuicdo permanece constante. Porém, o pacote de onda apresenta uma

respiracdo (breathing) com periodo igual ao de Bloch T's.

Para a condicio inicial em que a fun¢@o de onda possui uma forma gaussiana, temos que

os valores esperados sdo:

<ﬁ(t)> = <]V> — 2ysen (%) sen (e};gt — ak:g) (A.51)
N . 2 9 n?a>
<N> = ; Z N, (M) (n|m) = ;nWJI = ;n|0| exp ( o ) =0 (A52)

devido ao intervalo —oo < n < oo € a gaussiana possui uma distrui¢do simétrica em relacdo a

posi¢ao central ng. Desta forma,

<Z/\\7(t)> = —2vsen (€§§t> sen (6127;75 — ak:o) (A.53)

= () +(Fw) (A54)
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Figura 35 — Evolug¢ado temporal da posi¢cdo média do pacote de onda para uma rede com N = 500
sitios. A intensidade do campo externo nas duas configuragdes ' = 0.5. Em (a) a
funcdo de onda inicial € uma delta, localizada em ny = 250. Em (b) a distribui¢do é
uma gaussiana com largura o = 1, centrada inicialmente em ny = 250.
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249 250
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Fonte: Do autor, 2017
de modo que
AN(t) = <N2> (A.55)

Para uma distribuicdo dada inicialmente por uma gaussiana, o desvio padrdao dessa
distrubuicdo ndo € alterado, de forma que permanece aproximadamente fixo a medida em que
o tempo evolui. Porém, a posi¢ao média do pacote de onda realiza oscilagdes coerentes com

periodo igual ao de Bloch 7}, conhecidas também como oscilacdes de Bloch.

Na figura 35 calculamos numericamente' alguns dos resultados analiticos obtidos ao
longo desse Apéndice. Mostramos o centroide para as duas configuracdes utilizadas: Funcdo de
onda tipo Delta (,,(t = 0) = 6,,0) e para uma fun¢do de onda gaussiana (A.21). Em (a) temos a
posicdo média < x(¢) > para a fun¢do de onda delta localizada inicialmente no sitio ny = 100
de uma rede com N = 200 sitios. Este resultado corrobora com a equagdo, onde nos mostra
que, de fato, a posicdo do centrdide para essa configuracdo inicial € fixa. Em (b) consideramos o
pacote inicialmente como uma distrui¢do gaussiana com largura o = 1 e centrado em n0 = 100.
Temos que o centroide realiza oscilagdes coerentes com frequéncia proporcional a intensidade

do campo elétrico aplicado.

' Utilizamos o método de Runge-Kutta de quarta ordem.
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1. Introduction

The dynamics of a quantum wave-packet on a one-
dimensional model under effect of an electric field is a hot
topic with several applications in general solid state physics [1-
21]. Originally studied by Bloch and Zener about 70 years ago, the
most famous phenomenology was obtained by investigating the
effect of a constant electric field (DC) under the electronic
dynamics in crystalline systems. The main result is the existence
of a coherent oscillatory motion with frequency equal to intensity
of the static electric field, also called Bloch Oscillations (BO). The
experimental observation it was achieved in semiconductor
super-lattices only in the nineties [2]. Due to technological
advances, BOs have been experimentally studied in other sys-
tems, such as Bose-Einstein condensates [3], ultra-cold atoms [4]
and optical super-lattices [5]. Within the theoretical point of view
, an interesting analysis about the motion of a charged particle on
a lattice in the presence of a generic electric field it was done in
ref. [8]. The authors demonstrated the presence of a dynamic
localization whenever the ratio of the magnitude and the fre-
quency of the electric field is a root of the ordinary Bessel func-
tion of order [8]. The effect of scattering caused by imperfections
of the lattice it was considered in ref. [9]. In ref. [11] it was shown
a detailed analysis of the coherent electronic dynamics under
effect of electric static and time-periodic (AC) fields. The authors
demonstrated the possibility of to “push” a Gaussian wave-packet
by using a oscillating field with frequency tuned at the Bloch
frequency [11]. Recently, the properties of Bloch-oscillations in
non-Hermitian lattices with a non-vanishing imaginary part of
the band dispersion curve it was investigated in ref. [12]. The
authors demonstrated by using a generalized acceleration

http://dx.doi.org/10.1016/j.ss¢.2016.03.009
0038-1098/© 2016 Elsevier Ltd. All rights reserved.

theorem that a wave packet with narrow spectral distribution
undergoes a periodic motion, but following a closed orbit in the
complex plane. The competition between electron-electron
interaction, electric field effect and dissipation terms it was stu-
died in ref. [13]. By using the Keldysh Greens functions in cluster
perturbation theory, the steady-state current it was computed.
The authors demonstrated that the current properties are con-
trolled by the Wannier-Stark resonances due to anti-
ferromagnetic correlations [13].

The effect of the on-site Hubbard interaction U on the Bloch
oscillations of two electrons under effect of an external electric
field was investigated in refs. [16-18]. By solving the time-
dependent Schrodinger equation for an initially localized two-
electron state it was proven that the possibility of the wave
packet develops Bloch oscillations where the dominant frequency
is the twice of the Bloch frequency predicted by semi-classical
approach [17]. It was proposed that this effect is strongly related
with the set of two-electron bound states that appear for U > 0.
That hypothesis was investigated in detailed and proven in ref.
[18]. Experimental investigations of Bloch oscillations in optical
lattice and ring cavity were done in refs. [20,21]. By using inter-
acting atoms in optical lattices, it was observed strongly corre-
lated Bloch oscillations as well as correlations in two-particle
quantum movement [21]. In special, the experiment conducted in
ref. [21] proved the existence of Bloch oscillations with double
frequency, previously obtained in ref. [17] through theoretical
experiments.

In ref. [22] it was proposed that a superposition of a static field
and a harmonic one can promote electronic dynamics in low-
dimensional systems. It was also shown that the electronic velo-
city depends on the magnitudes of the AC and DC field
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components and the initial phase of the AC field. Transport over
macroscopic distances has been recently reported in Bose-Einstein
condensates with weak interaction in a tilted lattice under
simultaneous influence of a DC and AC fields [23]. In this work we
provide further studies about the specificity of the electronic
dynamics under effect of time-dependent electric fields. We con-
sider an electron moving in a regular one-dimensional(1D) lattice
under effect of an external electric field F(t). The external field
consists of a Gaussian-pulse. We emphasize that pulsed external
fields (including Gaussian-Pulses) have been used in several
contexts of science [24-31]. For example, the effect of ultra short
electric pulses on biological cells, tissues, and organs has attracted
a great interest [29,30]. In our work, we will follow the time
evolution of an initially Gaussian electronic wave packet under
effect of an external Gaussian-electric pulse. We will compute
typical tools that characterized the wave-packet dynamics along
the chain, namely the electron's position and the mean-square
displacement. Our calculations demonstrated an unusual electron
dynamics quite related with the kind of pulse electric field we
have considered. Our analysis suggests that the electrical pulse is
able to promote a interesting electronic dynamics along the chain.
Results revealed that the velocity of the particle can be controlled
through the type electric pulses applied and it is possible to easily
speed up or slow down the electron.

2. Time-dependent Schriodinger equation and formalism

Our model consists of an electron moving in a regular one-
dimensional chain with N sites driven by an external field F(t). The
internal distance between the nearest neighbors is a. The tight-
binding Hamiltonian that describe our model can be written as

N N
H=] > (InXn+1| +|n+1)n|) Y (ex—eF(t)na)| nxn|, M
n=1 n=1
where |n) is a Wannier state localized at site i with energy €, J is
the inter-site coupling restricted to nearest-neighbors, e is the
particle charge. The temporal evolution of the wave-function
components in the Wannier representation (|y(t))=>_,y,|In) is
governed by the time-dependent Schrodinger equation

il/’n =Wn1tWnq 7eF(t)m/’n' )
Here, we will use units such that z=e=a=]=1. The on-site
energies €, were taken as the reference energy (¢, = 0) and time is
expressed in units of #/J. The external field consists of a Gaussian-
pulse [31], which can be expressed as

2
F(t) = B(p) exp { S } ,

3)

where p controls the duration of each pulse and 7 is the time of
reference. We can observe that for a finite and small p and a single
value of 7, F(t) represent a single pulse around t~7. We are
interested in consider a collections of pulses, i.e., we will consider
some distinct values of 7. The above set of equations were solved
numerically by using fourth order Runge-Kutta method with step-
size about 10~* in order to to keep the wave-function norm con-
servation (1Y, |y ,(t)]2 <10~ '3) along the entire time interval
considered. The initial wave-packet will be consider a Gaussian
wave packet with width o defined as
(n— no)z}

1
Walt=0)= -~ exp {— e

=) )

where the initial position of the particle (no) is the center of chain
(i.e ng = N/2). After solving the set of equations we will compute
the centroid %(t) and the mean-square displacement &(t) i.e.,

typical quantities that can bring information about the eigenstates
and wave-packet time-evolution. These tools are defined as:

()= nly,H)> (5)
and
&b= \/Z[n—f(tnz [Wa()]2 (©6)

The centroid %(t) represent the electronic position and &(t) is a
measurement of the spread of the wave-function. We will also
analyzing the wave-function profile |y, (t)|? versus t and n in
order to understand better the effect of Gaussian-pulse electric
field under the electronic dynamics.

3. Results

We will show initially our results for the temporal wave packet
profile |y, (t)|? versus t and n (see Fig. 1) . Calculations were done
for N=400. The initial wave packet it was a Gaussian with ¢ =1.0.
In our first numerical experiment we have considered four electric
pulses with p=1, and 7=10,25,45,55 time units. We adjusted
the value of B(p = 1) in order to impose that the impulse I of each
pulse is given by: I= [*_F(t)dt=x/2. In fig. 1 we observe the
behavior of the electronic function in time and space. We note that
in the early stages of temporal evolution (t < 10) the wave packet
widens on the lattice. For short times, the electric field is absent
and therefore the wave-function moves without any interaction.
However, after the first pulse be applied, the wave packet seems to
be “pushed ” for one of the chain edges. We observe that this
driven motion is stopped after the application of the second pulse
(t=25). After the second pulse, the wave packet seems to develops
movement with small (almost null) group velocity. We also
observe a kind of ondulatory behavior. After the third pulse at
t=45 a counter-intuitive behavior is observed. The particle restarts
its movement however, in the opposite orientation. For t=55 time
units, the wave packet is subjected to a new electric field pulse and
an interruption of the particle movement can be observed again.
This behavior can be understood following semi-classical

0.4 .

Wal*

4 ’ 775
Y
\ 50

25

Fig. 1. (Color online) Time evolution of the wave packet with N=400 sites. The
initial condition was a gaussian wave packet width ¢=1.0. We have used four
pulses each one with impulses [ = z/2. The pulses were applied at times z =10, 25
,45,55 time units.
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arguments. For a particle of charge e, we can use the acceleration
theorem and written the wave vector k as :

e [¥

k=ko+-S / F(b) dt. 7)
nJy,

The group velocity of wave-packet centered around some k' state
is given by the gradient of the dispersion relation

10E(k)
n ok

v(k) =

. d)
Y

Therefore, by using the energy dispersion obtained in our case
(E(k) = 2] cos (ka)), we can written v(k) as

v(k) = _2!l_a sin <I<Da+%1), 9
where [ = féf F(t) dt is the impulse. Therefore by using this semi-
classical formalism we can understand the effect of pulsed electric
field on the electronic transport. We can observe that after the first
pulse be applied, the wave packet changes its initial wave vector
from (ko =0) to k= /2 thus implying in a change of its group
velocity. Following the same arguments, we can conclude that,
after the second pulse be applied, the wave-vector change to k = r,
in good agreements with the absence of group velocity found in
Fig. 1. The change of orientation found after the third pulse be
applied is related with o wave-vector values k=3x/2. After the
fourth pulse, the wave-vector changes to k=2z and the group
velocity vanishes again in good agreements with Fig. 1. A more
quantitative study is shown at Fig. 2. We show in Fig. 2(a) the plot
of the electric field versus time. We can see clearly that the four
pulses were considered for t =10,25,45,55 (the same case as in
Fig. 1). In Fig. 2(b) and (c) we plot respectively the centroid and the
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Fig. 2. Calculations of centroid and the mean square displacement for the same
case of the Fig. 1. In (a) we plot the electric field versus time. We can see clearly the
four pulses considered for t = 10, 25,45, 55.
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Fig. 3. (a,b) Numerical calculations of the centroid and mean square displacement.
The experiments were done by considering two distinct types of time dependent
electric field: The first one is a sequence of four pulses each one with impulse
I=r/4 (see results showed in solid line and the electric field profile in (c)); the
second case is a sequence of two pulses each one with I = z/2 (see results in dashed
line and the electric field profile (d)). Calculations were done for an initial Gaussian
wave packet with ¢ = 1.0 and N=400.

mean-square displacement versus time (t). In good agreements
with the description showed in Fig. 1, the centroid displays an
interesting dynamics, strongly dependent on the electric pulses.
The mean-square displacement dynamics reveals an increasing for
short times (i.e., in the absence of electric field). After the pulses
are applied, this tendency is weakened or even reversed. Due to
the change in the movement direction, the electronic wave-packet
suffers interference and can decreases the width £ as can be seen
in Fig. 2c. In order to elucidate better the correspondence between
the quantum mechanical description and the semi-classical
approach, we shown in Fig. 3(a,b) the electronic centroid x(t)
and &(t) for two distinct experiments. We consider two distinct
types of time dependent electric field: the first one is a sequence of
four pulses each one with impulse [ = /4. Our calculations are
shown in Fig. 3(a,b) (solid line) and the electric field temporal
profile can be found in Fig. 3(c).The second experiment we have
performed consisted of a sequence of two pulses each one with
I=m/2 (see results in Fig. 3(a,b) dashed line). The electric field
profile can be found in Fig. 3(d). Calculations were done for an
initial wave packet with 6 =1.0 and N=400. We emphasize that
the total impulse transferred for the wave-packet in both experi-
ments was 27 therefore, from the qualitatively point of view , the
results should be similar. By analyzing the Fig. 3(a,b) we observed
a qualitative agreements between the dashed and solid curve.
However, from the quantitative point of view, we observe that the
case with I = z/2 promotes a biggest change at the wave-packet's
velocity, in good agreements with the semi-classical approach.
Moreover, we also observed that the mean square displacement &
exhibits a roughly controlled behavior. In contrast with the case
without electric field in which that the electron wave-packet
spreads ballistically , the wave-packet here seems to keep trap-
ped in a finite fraction of the lattice. It is an interesting key point
because suggests that the pulsed electric field can be used to
“push” the wave-packet and keeping its width finite. We can use
this superposition of pulsed electric fields as tweezers to electronic
manipulation.

In Fig. 4 we investigated the time evolution of an initial gaussian
wave-packet with 6 =1 and 4 under effect of a single electric field
pulse with several values of impulse I. In Fig. 4(a,c) we plot the
centroid versus time for I=x/2,37/2,57/4,7/4, m. Calculations
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were done for 6 = 1(a) and o = 4(c). We observe that a single pulse
with impulse I is able to promote the movement of the particle in
several directions of the chain. The direction and the electronic
velocity is strongly related with the intensity of impulse, in good
agreements with our semi-classical formalism (see Eq. (9)). How-
ever, it is interesting to investigate also the wave-packet spread and
its relation with the applied pulsed electric field. In Fig. 4(b,d)
we plot the ratio £, /&, versus the impulse I. Here, £ represent the
mean square displacement for long time and &, the mean square
displacement in the early stage of the time evolution (t~ 0).
We emphasize that the border effect here are numerically negli-
gible. Our results reveals a richness of properties and an interesting
dependence of the wave-packet spread with the impulse I. For both
values of o we observe that for the most values of I, the wave-
packet spreads within the chain. For I~ /2 and 3z/2 we can

I(m)

Fig. 4. (a,c) The centroid versus time for an initial gaussian with ¢ = 1 (a) and o —4 (c) under effect of a single pulse with I = z/2,37/2, 5z /4, n/4, =. (b,d) the ratio between the
mean square displacement for long time and the initial mean square displacement (&, /&) ; calculations were done for ¢ =1 (b) and 6 —4 (d). (e) The group velocity versus I

observe a decreasing of the ratio £ /&,. For 6 =4 we can see that
the wave-packet spreads less than the case with 6 =1 and for I ~
/2 and 37/2 does not spread (£, ~ &,). We can give some heur-
istic arguments to understand those previous finds. For large o (e.g.
o =4), the initial wave-packet is narrow in frequencies. Therefore,
for o>1, the initial wave-packet is a superposition of modes with
small group velocity and therefore, the mobility is smaller thus
promoting the decreasing of ratio & /&,. For I~ /2 and 37z/2 we
emphasize that the group velocity for these cases is maximum (see
Eq. (9)) therefore, the intrinsic interference of the wave-packet
during the push promotes the drastic decreasing of the mean
square displacement. Fig. 4(e) shows the group velocity for each
value of impulse I. The sine behavior of the group velocity is in good
agreements with the semi-classical prediction described in the
Eq. (9). We highlight these two factors as essential for using this
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technique for manipulating particles in lattices. So the velocity of
the particle and its position within the lattice become predictable
and controllable through adjustments to electric pulses applied.

4. Summary and conclusions

In this work we have considered a one-electron wave-packet
confined in a regular one-dimensional chain under effect of an
external time- dependent electric field F(t). The external electric
field F(t) consisted of a collection of short Gaussian-pulses. We
have followed the time evolution of an initially Gaussian wave
packet and compute the electronic positions and the wave-packet
spread. The Schrodinger equation it was solved by using a stan-
dard fourth order Runge-Kutta formalism. The numerical valida-
tion it was obtained by checking the wave-function normalization
during the integration. Our calculations suggest that the electrical
pulse can promote a new type of electronic dynamics along the
chain. Our calculations also indicate that the velocity of the par-
ticle can be controlled by the specifities of the applied electric
pulses . In our numerical experiments we have demonstrated the
possibility of driving the electron along the chain, reverse the
direction and also to brake the particle during a short interval. We
also provide a detailed description of the time-dependent beha-
vior of the width of the wave-function. Our calculations indicate
the possibility of to keep the wave-function trapped in a finite
fraction of lattice even at the cases in which that the centroid
exhibits mobility. We emphasize that our calculations are inter-
esting within the context of manipulate charged particles in low-
dimensional systems. We have used a simple semi-classical
formalism that explains in detail the phenomenology studied
here. Our results provide a good agreement between the numer-
ical calculations and semi-classical investigation. We hope that our
work encourages further investigation about the manipulation of
particles in low-dimensional systems using pulsed electric fields.
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1. Introduction

Unlike a classic random walker, a quantum walk can be in a
coherent superposition of several positions and exploring multi-
ple trajectories over an n-dimensional graph. In periodic systems,
for example, the quantum particle propagates much faster (ballis-
tic propagation) than its classical counterpart (diffusive propaga-
tion) [1]. Quantum walkers have been widely studied in a variety
of different settings such as in the development of quantum algo-
rithms [2-4], ferromagnetic films [5], efficient energy transfer in
proteins complex [6], classical optics [7,8], waveguide lattices [9,
10], nuclear magnetic resonance [11], quantum dots [12], trapped
atoms in optical lattices [13,14], disorder [15,16], interacting par-
ticles [17-20] and bacteria behavior in biological systems [21].
Categorized in two classes, the evolution of the walker is deter-
mined completely by a unitary time evolution in both. In discrete-
time quantum walks, the particle propagates in discrete steps de-
termined by a dynamic internal degree of freedom, which plays
the role of a quantum coin [22]. In the continuous-time quan-
tum walks the dynamics is described by a time-independent lattice
Hamiltonian, without coin-like degrees of freedom [23].

Despite the recent progress, many investigations on quantum
walks are related to a single walker, primarily in the experimen-
tal scope. On the other hand, quantum effects are considerably

* Corresponding author.
E-mail address: wandearley@fis.ufal.br (W.S. Dias).

http://dx.doi.org/10.1016/j.physleta.2017.08.016
0375-9601/© 2017 Elsevier B.V. All rights reserved.

enhanced in systems with more than one walker. In such cases,
generalizations that consider many interacting walkers can provide
useful information regarding to universal and efficient quantum
computation [24]. Interaction between walkers typically results in
the appearance of entanglement and have been shown to improve
certain aspects, such as in the graph isomorphism problem [25].
Quantum walks of interacting and non-interacting quantum parti-
cles are fundamentally different in the context of solving the com-
putational problem of graph isomorphism. In this case, it was re-
ported that two interacting bosons are more powerful than single
particles and two non-interacting particles for distinguishing non-
isomorphic strongly regular graphs [26]. The on-site interaction
of two particles is able to enhance the superdiffusive propagation
in one-dimensional deterministic aperiodic systems [20]. Quantum
walks of two identical photons revealed quantum correlations that
depended critically on the input state of the quantum walk [10].
Fundamental effects such as the emergence of correlations in two-
particle continuous-time quantum walks were recently reported
for interacting atoms in an optical lattice [14]. The control over
the interacting atoms in the regime where the dynamics is domi-
nated by interparticle interactions made it possible to observe the
frequency doubling of Bloch oscillations [27,28], predicted for elec-
tron systems and recently simulated with photons in a waveguide
array [29]. Bloch oscillations have also been reported in a discrete-
time quantum walks of two interacting particles, where a continu-
ous transition from boson bunching to fermion anti-bunching was
shown [18].
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Within the studies involving quantum dynamics under the in-
fluence of external fields, the unidirectional quantum walk pro-
moted by superposed static and harmonic fields has been greatly
explored in continuous-time quantum walks [30-35]. A weakly in-
teracting Bose-Einstein condensate of Cs atoms in a tilted lattice
potential was used to demonstrate that harmonic driving can lead
to matter-wave transport over macroscopic distances [32]. This di-
rected motion is promoted when the frequency of the AC field is a
multiple of the frequency of the usual Bloch oscillations. Further-
more, the average velocity displayed by the wave-packet depends
on the magnitudes of the AC and DC field components and on the
initial phase of the AC field. Super-Bloch oscillations and breath-
ing take place with an amplitude that diverges as the resonance
condition is approached [33]. For initially localized and uncorre-
lated two-particle quantum wave-packets evolving in a 1D discrete
lattice, it has been reported that the particles become strongly en-
tangled when directed by a harmonic AC field which is resonant
with frequency-doubled Bloch oscillations promoted by a static DC
field [34]. These theoretical and experimental works have shown
the possibility of using external fields to manipulate entangled
matter-states.

The aim of this paper is to propose a new protocol for manip-
ulating quantum matter-states of two correlated particles in a reg-
ular one-dimensional (1D) lattice. More specifically, in the frame-
work of the tight-binding Hubbard model Hamiltonian with on-
site inter-particle interaction, we consider continuous two-particle
quantum walks under the effect of a Gaussian time-dependent
electric field (see section 2). Pulsed external fields (including
Gaussian-Pulses) have been used in different scientific contexts
[36-41], making the experimental implementation feasible. In sec-
tion 3, we will follow the time evolution of wave-packets and com-
pute typical physical quantities to characterize the wave-packet
dynamics along the chain. In particular, we will show that a proper
tunning of the pulsed electric field can control the migration of
a pair of strongly entangled particles. Our numerical results are
corroborated with an analytical expression obtained using a semi-
classical approach. Since the external field acts in a different way
on bound-pair and unbound states, we will show that the initial
wave-packet splits into two branches which propagates in specific
directions and drift velocities. The amplitude of each mode will be
related to the degree of entanglement of the two particles, which
exhibits a non-monotonic dependence on the interaction between
particles. As such, we explore the possibility of controlling the di-
rection and drift velocity of two distinct wave-packet components.
In section 4 we present our conclusions and point out that recent
experimental achievements give strong evidences that the scheme
proposed here is feasible.

2. Model and formalism

The system under consideration contains two interacting parti-
cles placed in a one-dimensional discrete lattice of spacing a under
the action of an external electric field. In the framework of the
tight-binding Hubbard model, the Hamiltonian can be described as

H= Z Z J(C:SH,SCTLS + Cz,scn—&-l,s)

n s=1,2

+ Z Z [en — eF(t)an]Cl,an,s
n s=1,2

+3 Ucl enadh Hena. (1)
n

where ¢, s and cZ,s are the annihilation and creation operators for
particles of charge —e at site n with spin s, J is the nearest-neigh-
bor hopping amplitude and €, is the potential at site n. In the

second term, F(t) is the external electric field and n is the position
operator, so that the external force felt by a particle of charge —e is
given by —eF(t). In the last term U is the on-site Hubbard interac-
tion. A possible physical realization of the present model consists
of two bosonic atoms in an optical lattice under a tilting pulse.
It has been recently shown experimentally that two interacting
bosons in a tilted optical lattice [14] has similar features of two
interacting charged particles under an external uniform field [27].
Here, the external field consists of a Gaussian-pulse applied paral-
lel to the chain length, which can be expressed as

(t—1)
F(t) = B(p)exp [—472] , (2)
0

where p controls the duration of each pulse and 7 is the time
of reference. For very small values of p, F(t) represents a delta-
like pulse at t ~ t. Pulsed external fields (including Gaussian-
Pulses) have been reported in different settings such as reorien-
tation of nematic liquid crystals [36], the experimental realization
of a quantum §-kicked rotor in ultracold sodium atoms trapped in
a 1D potential [37], analysis of the transient membrane response
for cells [38], deceleration and bunching of cold molecules [39]
and wave-packet manipulation using pulses with a smooth enve-
lope [41].

In the following, we will consider the case U > 0, correspond-
ing to Hubbard repulsion. In order to follow the time evolution
of wave-packets, we solved the time-dependent Schrédinger equa-
tion by expanding the wave function in the Wannier representation
|®D()) = anynz fninp (©)|n1, 1;n2,2) where the ket |nq,1;np,2)
represents a state with one particle with spin 1 at site ny and the
other particle with spin 2 at site n;. We consider the particles dis-
tinguishable by their spin state. Once the initial state is prepared as
a direct product of states, the particles will always be distinguish-
able by their spins since the Hamiltonian does not involve spin
exchange interactions. The temporal evolution of the wave func-
tion components in the Wannier representation is governed by the
time-dependent Schrédinger equation

i dfm ,n (t)

dt = fn1+1,n2 (t) + fn171,n2 (t) + fnl,n2+1 (t) + fﬂ].ﬂ271 (t)

+ [ETH +€n2 - F(t)(nl +n2) +5n1,n2U] fn1,ﬂ2(t)7 (3)

where the on-site energies €, were taken as the reference energy
(en = 0) and we used units of i = ] =e =a = 1. The above set
of equations were solved numerically by using eight-order Runge-
Kutta method with step size about 103 in order to keep the wave
function norm conservation along the entire time interval con-
sidered. We followed the time evolution of an initially Gaussian
wave-packet with width o:

_(n1fn?)2 _(nrng)z
(1,102, 2|t =0)) = e 2 e w0t (4)

A(o)

where the initial positions (n‘]), ng) were considered to be centered
at (N/2—do, N/2+dp). Through the above-described approach, we
computed typical quantities that can bring information about the
wave-packet time-evolution, as it will be detailed below.

3. Results and discussion

We start following the time evolution of the wave-packet cen-
troid associated with each particle defined as

Bi(t) =Y ()| faymy®OF, i=1,2. (5)

Due to the symmetry of the initial state and interaction Hamil-
tonian, one has that nq(t) = ny(t). In Fig. 1 we plot the centroid
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Fig. 1. Time evolution of the average position of particle 1 for four settings of elec-
tric field pulses applied at T = 10 time units. The resulting impulses of the electric
pulses are | =35 /2, 57 /4,37 /4, 7w /2. The dynamic behavior displayed by particles
with interaction strength U = 4.0 is clearly distinct from that provided by non-
interacing particles (U =0).

evolution for an initial wave-packet width o = 1.0, d0 = 0 and
(@) U =0.0 and (b) U =4.0. We adjusted the value of B(p =1)
in order to apply an electric pulse at time 7 = 10 whose im-
pulse [I= [ F()dt] was I =3m/2;5m/4;3m/4 or 7 /2. The
electric pulse changes the momentum, i.e. the initial wave-vector
of wave-packet, thus implying in a change of its group velocity.
However, the dynamic behavior displayed by particles with in-
teraction strength U = 4.0 is clearly distinct from that provided
by non-interacing particles (U = 0). While U = 0.0 shows trends
consistent with the single-particle formalism (see Ref. [42]), for
U = 4.0 some electric pulse settings imposes a movement in the
opposite direction to that observed for U = 0.0. Results suggest
that the interaction plays an important role on the particles dy-
namics, with a quite distinct energy dispersion when compared
with the case of non-interacting particles.

In order to better characterize the wave-packet dynamics, we
collected the centroid after different electric pulse settings. With
these data, we computed the average centroid velocity (v(t)) for
each value of the field impulse. We plot in Fig. 2 (v(t)) versus [ (in
7 units) for initial wave-packets width o =1.0;4.0 and (a) U =
0.0, (b) U =4.0 and (c) U =10.0. As the previous results showed,
the behavior for U = 0.0 (see Fig. 2a) recovers the single particle
dynamics [42]. A clear understanding of the underlying physical
process can be reached by using a semi-classical formalism. For a
particle of charge e, the wave-vector k after an electric pulse is

tr
k=ko+%/F(t)dt. 6)
ti

Thus, keeping in mind the energy dispersion of the single par-
ticle problem and its relationship with the group velocity of
wave-packet centered around some k' state, the sine-like behav-
ior displayed in Fig. 2a is easily recovered. By increasing of the
initial wave-packet width, the dynamics converges to semiclas-
sical prediction, with limits +2 Ja/h. For a narrow initial wave-
packet (0 = 1.0) and intermediate interaction strength U = 4.0
(see Fig. 2b), (v(t)) displays a distinct dependence on the field
impulse. Now, besides the pure (unbound) states covering the
range —4J] < E < 4], there is a band of bound-pair states cov-
ering the range U < E < /U2 +16J2 [27,43]. These bound-pair
states plays a predominant role in the wave-packet dynamics [14,
19,20,27,43-45]. By assuming a transformation to the center-of-
mass coordinate f(nq,ny) = ekKM+M2)ay (n; — ny) it is possible to
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Fig. 2. Impulse dependence of the centroid velocity for (a) U =0.0, (b) U =4.0 and
(c) U =10.0 and two distinct initial wave-packets o = 1.0,4.0. For U = 0.0 the
sine-like behavior is in good agreement with the semi-classical prediction for non-
interacing particles. On the other hand, for an intermediate interaction strength, the
bound states seem to play a predominant role on the dynamics of particles. The
solid line corresponds to the semi-classical dependence for particles performing co-
herent hoppings.

show (more technical details are found in Ref. [43]) that in the ab-
sence of interaction U we have

E =4]cos(ka)cos(za). (7)

Here, k is the center of mass momentum and z is the relative mo-
mentum between particles. Besides, we have in the presence of
Hubbard interaction

E:\/U2~|—16]26052(ka), (8)

related to the bound-pair states. With these last two expressions,
since the group velocity of a wave-packet is v(k) = lIBE(k)/E)k, we
obtain

sin(ka)cos(ka)

VU2 4+ 16c0s2 (ka)

where y and g are constants. We fitted the data in Fig. 2b with the
above expression (represented by the solid line) and achieved an
excellent agreement of the numerical data with our semi-classical
prediction for strongly correlated particles. With increasing of the
initial wave-packet width, the unbound states components pre-
dominates, which considerably reduces the correlation between
particles. While the interaction favors the coherent hopping associ-
ated with bound-pair states, the double occupancy probability de-
creases for wide wave-packets. This characteristics becomes clear
when we observe that the impulse dependence of the average ve-
locity gets closer of the non-interacting particles case for strong
Hubbard interaction (see Fig. 2c).

In order to exemplify the competitive character presented above
it is shown in Fig. 3 the time evolution of the one-particle wave
function profile in the absence of interaction (U = 0.0), interme-
diate (U =4.0) and strong particle-particle interaction (U = 10.0).
Here, dyp = 0 and the electric pulse was applied at T = 10 time
units, whose resulting impulse are: top panels I =57 /4 and bot-
tom panels I =7 /3. For both electric field configurations, U = 0.0
shows that the entire wave-packet is driven to perform a unidirec-
tional transport along the chain, consistent with the single-particle
formalism. On the other hand, the electric pulse on the system
with the interaction between particles turned on induces the split-
ting of the wave-packet into two wavefronts. One is associated to
unbound states, while the other is governed by bound-pair states.

vik)=y — Bsin(ka)cos(za), (9)
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Fig. 3. Time evolution of the one-particle wave function profile in the absence of interaction (U = 0.0), intermediate (U = 4.0) and strong particle-particle interaction
(U =10.0). Electric pulse applied at T =10 time units whose resulting impulse are: top panels I = 57 /4 and bottom panels I = /3. While U = 0.0 results in a behavior
consistent with the single-particle formalism, the interaction induces a competition of bound-pair and unbound states, which associated with the electric pulse, splits the
wave-packet into two parts. Both components (bound-pair and unbound states) perform an unidirectional transport, but may propagate along (a-c) opposite or (d-f) the

same direction.

A similar behavior was reported for correlated bosons in opti-
cal lattices in the presence of doubly modulated AC-fields [35].
The on-site interaction and the lattice shaking displays indepen-
dent modulating frequencies, that when properly adjusted can
offer a bifurcating quantum motion of pair correlated particles
propagating in opposite directions. However, we show that both
components (bound-pair and unbound components) performs an
unidirectional transport, but can propagate in the opposite [see
Fig. 3(a-c)] as well as the same [see Fig. 3(d-f)] direction. The
drift velocity of each front can be analytically determined by the
semi-classical description of the impulse dependence of the cen-
troid velocity.

The previous results suggest that the connection between in-
teraction strength and the amplitude of the wave-packet fractions
is related to competitive character between bound-pair and un-
bound states. For intermediate values of inter-particle interaction,
it is observed a strong coupling between the particles, in way that
the unbound fraction of the wave-packet is much smaller than the
other. This feature indicates that states are more strongly entan-
gled in the regime of intermediate interaction strengths. In order
to quantify the degree of entanglement of the two-particle wave
function, we compute the purity function defined as

P(t) = trpi (b), (10)

where p1(t) is the reduced density matrix for particle 1 obtained
after taking the partial trace over the states of particle 2 [46].
In Fig. 4a it is shown the purity computed after 100 time units
(P(tg)) versus the interaction strength (U) for initially close par-
ticles (dgp = 0) in systems with different applied field pulses. For
a pure quantum state, the density matrix is a projector, so that
the purity function P(t) =1 and the two particles are not quan-
tum entangled. As the interaction between particles is increased,
an enhancement in the degree of entanglement (P(tf) — 0) is
observed. However, this behavior is not monotonic. After an in-
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Fig. 4. (a) Purity function computed (P(ty)) after 100 time units versus interaction
(U) for distinct applied electric pulses. The degree of entanglement displays a non-
monotonic dependence on U and is greater for electric pulses which promote higher
velocities of the unbound branch. (b) For an intermediary interaction strength the
time evolution of quantum purity function indicates that the wave-packet develops
a continuously increasing degree of quantum entanglement when the electric pulse
promote higher velocity of the unbound branch.

termediate interaction strength, the degree of entanglement is re-
duced. This non-monotonic behavior is related to the competitive
character described above, where the interaction favors the coher-
ent hopping associated with bound states while the wave-packet
widening decreases the double occupancy probability. We also note
that the degree of entanglement is larger for electric pulses that
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promote larger velocities at the unbound branch (I =7 /2,37/2).
Other settings of electrical pulses display similar aspects to those
presented by I = 7w /4,7 /6,3m /4,4m /3. The Fig. 4b displays the
time evolution of the purity function for U = 0,2,10 and elec-
tric field impulses I = 77 /4, w /2. While the two particles are not
entangled for U =0, for U =2 and I = /2 the purity func-
tion continuously decreases in time. This feature indicates that the
wave-packet develops quantum entanglement over a continuously
growing chain segment. In this configuration the electric pulse pro-
motes the largest velocity of the unbound branch. In contrast, for
other settings, the degree of entanglement quickly saturates, rein-
forcing the fact that unbounded states plays a more significative
role in the wave-packet dynamics in the regime of very strong in-
teractions.

4. Summary and conclusions

In summary, we introduced a scheme to generate and manip-
ulate spatially entangled two-particle states by driving them us-
ing a pulsed electric field. More specifically, our results showed
that bound-pair and unbound states of an initially entanglement
wave-packet can be controlled separately. This allows to split the
wave-packet into two fractions that develops unidirectional trans-
port, with speed and direction of each branch externally controlled
by the pulsed field. The electric field can be adjusted in order
to make these two components (bound-pair and unbound states)
propagate either in the same or opposite directions. The amplitude
of each mode is related to the degree of entanglement of the two
particles, which presents a non-monotonic dependence with the
interaction between particles. This behavior comes from the com-
petitive character between bound-pair and unbound states. While
the interaction favors the coherent hopping associated with bound-
pair states, widening decreases the double occupancy probability
coming from the superposition with unbound states. This compe-
tition leads to an optimal range of couplings to obtain a strongly
correlated dynamics of the two interacting particles. Our analysis
is based on observables that can be experimentally verified, such
as the wave-packet profile [14] and quantum purity [46]. Thus,
these recent experimental achievements strongly indicate that the
scheme proposed here is feasible in systems of ultracold atoms
trapped on one-dimensional optical lattices under a tilting pulse.
We hope that our work may impel further investigations aiming
the manipulation of entangled particles in low-dimensional sys-
tems.
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1. Introduction

Self-trapped states in periodic systems have received extensive attention of the scientific community, with studies cov-
ering different branches of science such nonlinear optics [1-4], mechanics [5,6], electrics [7,8], quantum mechanics [9,10],
biology [11,12] and solid state physics [13,14]. A common feature in many of these systems is the presence of nonlinearity.
In optical media for example, nonlinearity has been associated to the refractive index which displays a dependence with the
intensity of the optical field [1-4]. On the other hand, the static and dynamical properties of a Bose-Einstein condensate can
be described by means of an effective mean-field equation, whose nonlinearity is related to interatomic interactions [9,10].

Restricting to the charge transport, self-trapped states arises from the lattice vibrations [11-49]. For example, many
biological phenomena are related to electron transfer through molecular structures, whose mechanism of electron
motion has been associated to the interaction between electrons and displacements of the equilibrium positions of
molecules [11,12]. This interaction promotes an electron-soliton formation, stabilizes its motion and favors conductivity
through molecules [11,12,15-18]. The charge transport in polymers has also been associated to self-trapped states like
solitons [13,14,19-23], polarons [24-31] or bipolarons [32-34]. Aiming to explain the conductivity behavior of the trans-
polyacetylene [14], Su, Schrieffer and Heeger (SSH) proposed a simple one-dimensional tight-binding model which includes
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an electron-lattice interaction [13,14]. This interaction is related to the dependence of the transfer integral with the spacing
and relative orientations of adjacent sites. Since then, the SSH model has been used in numerous investigations concerning
the transport properties in polymers [19-34]. Besides the charge coupling to the acoustic modes, the charge can interact
with internal (intra-molecular) vibrations, whose electron-lattice coupling arises from the overall modulations of the site
energy. This interaction is described via the molecular crystal model of Holstein [35,36] and also reveals the existence of
polarons, which are commonly characterized as large and small polarons due to the comparison between its linear dimen-
sion and the lattice spacing [35-47]. The addition of interaction between charges allows the formation of a bi-polaron, where
properties such as formation and stability have been investigated [48,49].

In face of the great interest in developing and improvement of electrical and electronic devices, it is crucial to understand
the underlying mechanisms of charge transport under external fields. Likewise, studies of self-trapped states in periodic sys-
tems subjected to external fields have been reported [22-34,40,43-47]. For a smooth turn-on of electric field, for example,
solitons [22,23], polarons [24-26,29-31] or bi-polarons [26,32-34] are accelerated at first and then move with a constant
velocity as one entity consisting of both charge and lattice deformation. Under this circumstance, the acoustic polaron dy-
namics in a system of coupled polymer chains shows to be strongly dependent on the strength of the electric field, where
three different cases have been identified in which the polaron reaches a chain end and is scattered to the surrounding
chains [24]. A smooth turn-on and sudden turn-off of the electric field allowed to understand that the lattice oscillation be-
hind the polaron is nothing but a breather which bears the increased energy due to the electric field acting on the polaron,
so that the polaron can move at a constant speed even in the presence of an electric field [26]. Another study reported that
a slow-applied field is favorable for the formation of a polaron in a chain whose charge interact with acoustic modes. How-
ever, it suppresses the nonlinear increase in the electronic mobility as it results from a fastly-applied field [29]. The polaron
dynamics in DNA molecules subjected to a uniform electric field exhibits coherent oscillations, whose frequency is close to
the Bloch frequency provided that the carrier-lattice coupling is not large [43,44]. Taking fully into account quantum effects,
an Holstein polaron driven by a constant electric field can leave a trail of phonon excitations absorbing the excess energy
achieved from the electric field [47]. Nonlinearity has also induced mobile self-trapped states in a semi-discrete 2D system
driven by the gradient potential.

In this work we aim to contribute with a detailed description of the self-trapped electronic states in a nonlinear one-
dimensional lattice subjected to an electric-field. The nonlinearity arises from the intramolecular vibrations, whose nonlinear
parameter expresses the electron-lattice coupling. Motivated by the above studies, we set the electric field to smoothly turn-
on and turn-off, with short-duration (see Section 2). With the system ruled by a set of nonlinear Schrédinger equations, we
concentrated in follow the time evolution of an initially fully localized wave-packet. The results (see Section 3) report the
nonlinearity as a mechanism able to provide motion to the centroid of a delta-like wave-packet when subjected an electric
field, contrary to the description for linear systems [50,51]. Self-trapping electronic states are detected, whose mobility are
described by a phase diagram. Among the five defined regimes, mobile self-trapped states exhibiting branches with unidi-
rectional dynamics to both sides of chain are reported. In another regime, the wave-packet becomes self-trapped, remaining
fully localized at the initial site. Thus, we offer the proper tunning of electric field in order to promote the creation and
mobility of self-trapped electronic states through the lattice. In Section 4 we present our conclusions and point out recent
experimental achievements which suggest cold atoms trapped in optical lattices as able to map the scheme proposed here.

2. Model and formalism

Our model consists of an electron moving in a regular one-dimensional chain with N sites driven by an external field E(t).
The chain consists of diatomic molecular sites, where each site have a single vibrational degree of freedom. By assuming that
the electron-lattice interaction depends only on the vibrational coordinate of the occupied site, i.e. the on-site potentials are
modulated by intramolecular vibrations, the total Hamiltonian can be written as

H= Z Lﬁ + 1Ma)zvz
- 2M 2 o-n
+ > (e en+ ¢l jen)
n
+ 3 (€n — eE(E)Na + YaVn)Chen (1
n

Here CE (cn) is the creation(annihilation) operator for an electron of charge e at site n. The internal vibration coordinate of
the nth unit cell is represented by v, (intra-molecular separation from its equilibrium value), while P, is their conjugated
momentum. M is the mass of the unit cell and w, is the harmonic oscillation frequency. J is the bare hopping amplitude,
yn constitutes the constant electron-lattice interaction and €, is the on-site energies.

In order to follow the time evolution of a one-electron wave-packet, we solve the time dependent Schrédinger equation
by expanding the wave-function in the Wannier representation |\W(t)) = >, ¥ (t)|n) and derive the equations

d2v,(t)

—az + wgvn(t) =y [P (®)? (2)
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Fig. 1. Time evolution of the average position (wave-packet centroid) for four settings of electric field (E, = E¢/+/7) applied at T = 3.5 time units. The
nonlinearity is a mechanism able to provide motion to the centroid of a delta-like wave-packet when subjected to an electric field, in contrast with the
description of linear systems.

—

»

ih% = [€n — eE(t)na + y vy, (t) +JZWm(f)» (3)

Within a nearest-neighbor approximation, we assume that the molecular vibrations on the lattice sites attain equilibrium
on a time smaller than the scale of time for the evolution of the electronic wave-packet. Thus, we obtain

Y0 5 Wit + Y1) + KO PP (O + €niin(®) — eE@Onay (0. @)

d

Here, x = y?/w? represents the effective local electron-lattice coupling. The on-site energies were taken as the reference
energy (€, = 0) and time is expressed in units of //J. Motivated by investigations of self-trapped states subjected to an setup
of smooth turn-on electric field [22-26,29-34], we set the external field as a Gaussian pulse [52], which can be expressed

as
E(t) :Egexp|:— (- 7)2]. (5)

402

Here, o controls the duration of each pulse and t is the time of reference. In all calculations, we take T =3.5, 0 =0.5
and various values of the electric field Ey. The following description is independent of 7, as long as it is adjusted to initial
stages of the time-evolution and allow the electric field start from zero. By using units such that h =] =e = a =1, the above
set of equations was solved numerically by using the fourth-order Runge-Kutta method with step-size < 103 in order to
keep the wave-function norm conservation (1 — Y, [¥n(t)|?> < 10~13) along the entire time interval considered. We consider
the electron initially localized at the center of chain (i.e v = 6, n/2). Through the above-described approach, we computed
typical quantities that can bring information about the wave-packet time-evolution, as it will be detailed below.

3. Results and disussion

By adjusting the electric field for Ey//T = E, = 0.25,0.5,1.25,1.5, we show in Fig. 1 the time evolution of the average
position of the electron (centroid),

a(t) =Y nlym (). (6)

n
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Fig. 2. Electric field E, dependence of the centroid velocity for x = 0.0, 1.0, 2.0, 3.0, 3.5. With electron-lattice coupling, the centroid velocity shows a sine-
like dependence with respect to the electric field. An analytical expression obtained from a semi-classical approach expresses the source of this dependence
(see text).

In absence of lattice vibrations, it is known that the centroid of tightly bound electrons in a 1D crystalline lattice subjected
to an electric-field does not change its position in time when the electron is initially localized at a single site [50,51]. This
behavior is recovered in inset of Fig. 1, where the nonlinear parameter is x = 0.0. Since the average velocity is propor-
tional to the average value of the kinetic operator of the initial state, this aspect becomes characteristic for delta-like initial
wave-packets. On the other hand, the main panel reveals that the electron-lattice coupling y = 1.5 induces an unidirectional
motion of the centroid. With a co-existence of the electric field and electron-lattice interaction, the nonlinearity acts by bal-
ancing the energy difference between neighboring sites, making them dynamically degenerate and stimulating the hopping
among themselves. The described dynamics is clearly dependent of the electric field, in which a counter-intuitive behavior
is observed. As we increase the electric field, the velocity of the centroid is modified, and can even change the migration
direction.

In order to better understand the wave-packet dynamics, we collected the time-evolution of centroid for different elec-
tric field settings and computed its average velocity v(t). In Fig. 2 we show v(t) versus E, = Ey/+/7 in systems whose
electron-lattice coupling is x = 0.0, 1.0, 2.0, 3.0, 3.5. In absence of electron-lattice coupling, the result are corroborated by
previous studies [50,51]. However, for nonvanishing yx, the plot reveals a sine-like dependence of the average centroid
velocity with respect to the electric field. This behavior can be understood keeping in mind that the group velocity of
the wave-packet is given by the gradient of the dispersion relation v(k) = 19&(k)/9k. While the electron-lattice coupling
is not sufficiently stronger, the background linearity has a ruling influence and the electronic velocity is approximately

given by v(k) = —ZJT‘I sin(ka). Since the electric field E(t) drives the time evolution of the linear momentum governed by
d(hk)/dt = eE(t), we have as result
2]a . ty
v(k) = _# sin (koa + %/ E(t)dt) 7)
&

Therefore, we see that the electric field modifies the initial wave-vector of the wave-packet. The wavepacket veloc-
ity depends only on the momentum of the force (integral of the force on the time). This dependence is also observed
by using a purely quantum mechanical approach [53], corroborating our results. This result holds for any form of the
driving pulse, including the limiting case of a delta-functional one. However, by acting mutually with the electron-lattice
coupling, the electric field can also arrange it into a mobile self-trapped states. This statement is verified in Fig. 3,
where we show the time evolution of the wave function profile for two values of the electric field already used in
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Fig. 3. Time evolution of the wave function profile for two values of electric field (a) E, = 0.5 and (b) E, = 1.25, with electron-lattice coupling x = 1.5. For
a weak nonlinearity, the mutual action of electric field and electron-lattice coupling arranges the electronic wave-packet into mobile self-trapped states,
whose direction and velocity are adjusted by the electric field.
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Fig. 4. Time evolution of the wave function profile for the same values of the electric field E, used in Fig. 3, but with electron-lattice coupling x = 6.0.
While the wave-packet remains fully localized in its initial position for an electric field E, = 0.5, two mobile branches with opposite orientations is observed
for E, = 1.25. For a strong electron-lattice coupling, results suggest the existence of a critical electron-lattice coupling () that separates regimes where
mobile branches are observed from the regime in which the wave-packets is fully trapped at the initial site. Moreover, x. depends on the electric field.

Figs. 1 and 2. The electron-lattice coupling for both configurations are x = 1.5, while the electric-field values are (a) E, = 0.5
and (b) E, = 1.25. In both settings a soliton-like formation is observed, whose mobility is consistent with the electric field
value and the semi-classical analysis described above. These results are consistent with the references [22-26,29-34,54],
where the existence of mobile self-trapped states (solitons or polarons) has been credited to the electron-lattice coupling or
the nonlinearity coefficient.

It is well known that a sufficiently strong electron-lattice coupling induces a self-trapping of wave-packet in which the
electron remains strongly trapped in its initial position. In this case, the spread/enlargement or mobility of the wave-packet
is suppressed. Here, we show in Fig. 4 the time evolution of the wave function profile for the same values of the electric field
used in Fig. 3, but for x = 6.0. It becomes evident the behavioral change of the system for strong electron-lattice coupling.
While the wave-packet remains fully localized in its initial position for an electric field E, = 0.5, two mobile branches with
opposite orientations are observed for E, = 1.25. This behavior suggests the existence of a critical electron-lattice coupling
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Fig. 5. Typical quantities that can bring information about the possible self-trapping of the wave-packet, its spacial extension and mobility. (a-b) Maximum

wave function |, (t)|2,, on both sides of the chain (with respect to the initial wave-packet center) subjected to an electric field E, = 1.25 and (a) x = 1.5

and (b) x =6.0. The configuration (a) suggests a soliton-like branch, while (b) suggests two branches. (c-d) Participation function P(t) in the both sides
of the chain for the same configuration of (a-b), respectively. Results corroborate the behavior described by |y (t)|2.4. (e-f) Return probability of the
wave-packet subjected to an electric field E, = 0.5 and (e) x = 1.5 and (f) x = 6.0. As we increase the nonlinear coupling, the wave-packet becomes fully
trapped at the initial site.

(xc) that separates regimes where mobile branches are observed from the regime in which the wave-packet is fully trapped
at the initial site. Moreover, the results point out that this x. depends on the electric field.

Aiming a better characterization of the dynamic behavior of the wave-packet, we computed other typical quantities
that can bring information about the possible self-trapping of the wave-packet and its spacial extension. The participation
function,

P©) =1/ [¥a(®)]*, (8)

gives an estimate of the number of sites over which the wave packet is spread at time t. The return probability,

R(t) = [¥np (02, (9)

gives the probability of finding the electron in the position corresponding to the center of the initial wave-packet. In the
long-time regime R(t)— 0 means that the electronic wave function escapes from its initial location. Conversely, the return
probability saturates at a finite value for a localized or a wave-packet self-trapped at the initial site.

In Fig. 5 we show some examples by using the above quantities. The time evolution of the maximum value of |yr,(t)|?
for the left and right sides of the chain are shown in Fig. 5a-b. This quantity provides an estimate about the existence
of self-trapped states. Configurations are the same used in Figs. 3b and 4b, respectively. In Fig. 5a we see only the left
branch remaining constant over time after an initial transient, while the left and right branches survive in Fig. 5b. This
behavior corroborates the previous description (see Figs. 3b and 4b). Still with this setting, we show in Fig. 5c¢ and d the
time evolution of the participation function computed for the left and right sides of the chain. For x = 1.5 the left branch
displays a finite participation number, while the right branch exhibits a participation number growing linearly in time.
This description is consistent with previous analysis (see Fig. 3b). On the other hand, for y = 6.0 both left and right sides
display finite participation numbers, thus expressing the existence of self-trapped branches. In Fig. 5e and f we show the
time evolution return probability for a setup whose electric field is E, = 0.5 and (e) x = 1.5 and (f) x = 6.0. Configurations
are the same used in Figs. 3a and 4a, respectively. While the probability of finding the wave-packet in its initial position
vanishes as t evolves (for y = 1.5), the amplitude remains finite and close to unity for a x = 6.0 Fig. 6.

Finally, aiming to give an extensive description about the dynamics behavior of wave-packet we plot the E, vs x phase di-
agram. Color describes the magnitude of |1/, (t)|%.x in the asymptotic regime. Filled circles are numerically obtained thresh-
olds which separate the five different regimes I-V. In (I) the wave-packet do not exhibits self-trapped states. It spreads de-
veloping two fronts that propagate in opposite directions over the lattice. In (II) the wave-packet exhibits one branch with
mobile self-trapped states moving to the right side of the lattice. In (III) the wave-packet exhibits one branch with mobile
self-trapped states moving to the left side of the lattice. The dynamics behavior described by these regimes are in agree-
ment with the semi-classical analysis displayed above. The spreading of the wave-packet close to E, = 1.0 is related to the
weak impulse coming from electric field. Soliton-like branches are also absent for very weak nonlinearity.

Due to the quite sensitivity to configurational changes, the regime (IV) was labeled as undefined. Unlike the previous
phases, we have here a discontinuous behavior where a minimum change of parameters can significantly modify the wave-
packet dynamics. We found mobile self-trapped states displaying an unidirectional dynamics to left or right sides, two
mobile branches with the same or opposite directions, as well as the wave-packet spreading over lattice. This undefined
behavior has been shown in other nonlinear systems [55,56]. In phase (V) the wave-packet remains fully localized at the
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Fig. 6. E, vs x phase diagram, whose color describes the magnitude of |y, (t)|2,, in the asymptotic regime. Filled circles are numerically obtained thresh-
olds which separate the five different regimes I-V. (I) Wave-packet does not exhibit self-trapped states; (II-III) Wave-packet exhibits one branch with
mobile self-trapped states moving to the right/left side of lattice, respectively. (IV) Regime labeled as undefined, since a minimum change of parameters
can significantly modify the wave-packet dynamics. (V) The wave-packet remains fully localized at the initial site.

initial site. In absence of electric field, the estimated value of y. is corroborated by previous studies [57-59]. As we increase
the electric field strength, larger values of x are required to get the degeneracy between neighbouring sites. Thus, the x.
delimiting the phase (V) grows with Ej, a behavior similar to that described by a particle in a nonlinear chain under the
action of dc field [55].

4. Summary and conclusions

In summary, we introduced a scheme to generate mobile self-trapped electronic states in a nonlinear one-dimensional
lattice by using short electric field pulses. The nonlinearity arises from the lattice vibrations, whose nonlinear parameter
x describes the electron-lattice coupling. Our results showed the nonlinearity as an mechanism able to provide motion to
the centroid of a delta-like wave-packet when subjected to an electric field, contrasting with the description of linear sys-
tems [50,51]. Whereas the action of a constant external force induces the wave-packet to exhibit well-defined oscillations
with constant amplitude (well known as Bloch Oscillations), the time-dependent force changes the wave-vector within the
dispersion relation only while the force is nonvanishing. This implies that the final momentum of the particle depends on
the integral of the force over time, where its centroid tends to show a unidirectional motion after short electric field pulses.
With the mutual existence of the electric field and electron-lattice interaction, the nonlinearity acts by balancing the energy
difference between neighboring sites, making them dynamically degenerate and stimulating the hopping among them. After
studying many settings of electric fields and electron-lattice couplings, a phase diagram was formulated, which revealed a
rich phenomenology allied to five regimes of wave-packet dynamics. Within a weak electron-lattice coupling, mobile self-
trapped electronic states are ruled by an analytical expression obtained from a semi-classical approach. Due to changes of
the initial wave-vector promoted by the electric field, the wave-packet may exhibit a self-trapped branch migrating to the
left or right side of chain. Furthermore, an undefined regime was found where a minimum change of parameters can signif-
icantly modify the wave-packet dynamics. In a strong electron-lattice regime, the wave-packet remains fully localized at the
initial site. The critical strength of electron-lattice coupling delimiting this phase grows with the electric field strength, since
the increase of the field amplitude requires larger values of electron-lattice coupling to get the degeneracy between neigh-
bouring sites. To conclude, ultracold atomic gases trapped in optical lattices have proven to be able to mimic the electron
dynamics in a solid. Thus, with the recent experimental achievements in this class of systems, we believe that the scheme
proposed here is feasible. This conjecture is related to recent experiments that have reported the capability of observing co-
herent atomic motion over macroscopic distances while subjected to the action of an time-dependent field [60,61]. Further-
more, the nonlinearity, coming from the mean-field term (proportional to the particle density), can be tuned by Feshbach
resonances [62].

Acknowledgments

We would like to thank M. L. Lyra for critical comments and suggestions. This work was partially supported by CAPES
(Federal Brazilian Agency) and FAPEAL ( Alagoas State agency).

References

[1] Chen W, Mills DL. Phys Rev Lett 1987;9:8.
[2] 33 DN, Joseph RI. Opt Lett 1988;9:8.



372 A.R.C. Buarque, W.S. Dias/Commun Nonlinear Sci Numer Simulat 63 (2018) 365-372

[3] Feng J. Opt Lett 1993;9:9.
[4] Leblond H, Kremer D, Mihalache D. Phys Rev A 2017;0:1.
[5] Kenig E, Malomed BA, Cross MC, Lifshitz R. Phys Rev E 2009;0:0.
[6] Malishava M. Phys Rev E 2017;0:1.
[7] English LQ, et al. Phys Rev E 2013;0:1.
[8] Palmero F, et al. Phys Rev E 2011;0:1.
[9] Levy S, Lahoud E, Shomroni I, Steinhauer J. Nature 2007;0:0.
[10] Aycock LM, et al. PNAS 2017;0:1.
[11] Davydov AS. Solitons in molecular systems. Springer Netherlands; 1985.
[12] Scott A. Phys Rep 1992;9:9.
[13] Su WP, Schrieffer JR, Heeger AJ. Phys Rev Lett 1979;9:7.
[14] Heeger AJ, Kivelson S, Schrieffer JR, Su WP. Rev Mod Phys 1988;9:8.
[15] Forner W.. J Phys. 1991; 3, 3235.
[16] Hennig D, Chetverikov A, Velarde MG, Ebeling W. Phys Rev E 2007;0:0.
[17] Ebeling W, Velarde MG, Chetverikov AP, Henning D. Selforganization of Molecular Systems. From Molecules and Clusters to Nanotubes and Proteins.
Berlin: Springer; 2009. p. 171-98.
[18] Brizhik LS, Piette BMAG, Zakrzewski WJ. Phys Rev E 2014;0:1.
[19] Lin X, Li J, Yip S. Phys Rev Lett 2005;0:0.
[20] ShinY, Li M, Botelho AL, Lin X. Phys Rev B 2010;0:1.
[21] Sales MO, de Moura FABF. ] Phys 2014;0:1.
[22] Ma H, Schollwéck U. ] Chem Phys 2008;0:0.
[23] Zhao H, Chen Y, Yan Y, An Z, Wu C. Europhys Lett 2012;0:1.
[24] Johansson A, Stafstrom. Phys Rev Lett 2001;0:0.
[25] Yu JF, Wu CQ, Sun X, Nasu K. Phys Rev B 2004;0:0.
[26] Fu ], Ren ], Liu X, Liu D, Xie S. Phys Rev B 2006;0:0.
[27] Junior LAR, Brito SS, Neto PHO. Chem Phys Lett 2016;0:1.
[28] Li X, Chen G. Phys Lett A 2017;0:1.
[29] Qiu Y, Zhu L-P. ] Chem Phys 2009;0:0.
[30] Yao Y, Wu YQC-Q. J Phys 2011;0:1.
[31] Zhao H, Yao Y, An Z, Wu C-Q. Phys Rev B 2008;0:0.
[32] Di B, Meng Y, Wang YD, Liu X], An Z. ] Phys Chem B 2011;0:1.
[33] Yan YH, Wu CQ. Phys Lett A 2007;0:0.
[34] Zhao H, Chen Y, Zhang X, An Z, Wu C. ] Chem Phys 2009;0:0.
[35] Holstein T. Ann Phys 1959;9:5.
[36] Holstein T. Ann Phys 1959;9:5.
[37] Turkevich LA, Holstein TD. Phys Rev B 1987;9:8.
[38] Zolotaryuk Y, Christiansen PL, Rasmussen JJ. Phys Rev B 1998;9:9.
[39] Barisic OS. Phys Rev B 2002;0:0.
[40] Herrera F, Krems RV. Phys Rev A 2011;84:051401(R).
[41] Stojanovic VM, Shi T, Bruder C, Cirac JI. Phys Rev Lett 2012;0:1.
[42] Murakami Y, Werner P, Tsuji N, Aoki H. Phys Rev B 2015;0:1.
[43] Diaz E, Lima RPA, Dominguez-Adame F. Phys Rev B 2008;0:0.
[44] Diaz E, Dominguez-Adame F. Chem Phys 2009;0:0.
[45] 33 VD, Korshunova AN. Eur Phys ] B 2011;0:1.
[46] Voulgarakis NK. Physica B 2017;519:15.
[47] Vidmar L, et al. Phys Rev B 2011;0:1.
[48] Macridin A, Sawatzky GA, Jarrell M. Phys Rev B 2004;0:0.
[49] Chakraborty M, Tezuka M, Min BI. Phys Rev B 2014;0:1.
[50] Dominguez-Adame F. Eur J Phys 2010;0:1.
[51] 33 RA, Lyra ML. Phys Lett A 2011;0:1.
[52] Dong G, Lu W, Barker PF. Phys Rev A 2004;0:0.
[53] Lyra ML, Caetano RA. Phys Status Solid B 2017;0:1.
[54] Driben R., Konotop V.V., Malomed B.A., Meier T., Yulin A.V.. arXiv:1801.04220.
[55] Datta PK, Jayannavar AM. Phys Rev B 1998;9:9.
[56] 33 MI, Tsironis GP. Int ] Mod Phys B 1995;9:9.
[57] Datta PK, Kundu K. Phys Rev B 1996;9:9.
[58] Dias WS, Lyra ML, de Moura FABF. Eur Phys ] B 2012;0:1.
[59] de Moura FABF, Gléria I, dos Santos IF, Lyra ML. Phys Rev Lett 2009;0:0.
[60] Haller E, et al. Phys Rev Lett 2010;0:1.
[61] Alberti A, Ivanov VV, Tino GM, Ferrari G. Nat Phys 2009;0:0.
[62] Chin C, Grimm R, Julienne P, Tiesinga E. Rev Mod Phys 2010;82:1225.



	Agradecimentos
	Resumo
	Abstract
	Lista de ilustrações
	Sumário
	Fundamentação Teórica
	Desenvolvimento histórico
	Teorema de Bloch
	Presença de Campo Elétrico
	Interação elétron-elétron
	Interação elétron-fônon

	Dinâmica de um elétron na presença de campo pulsado
	Modelo e Formalismo
	Resultados
	Conclusões

	Caminhada quântica unidirecional de duas partículas correlacionadas
	Modelo e Formalismo
	Resultados
	Conclusões

	Criação e transporte de estados auto-armadilhados em cadeias não-lineares
	Modelo e Formalismo
	Resultados
	Conclusões

	Considerações Finais
	Referências
	Apêndices
	Campo Elétrico e Oscilações de Bloch
	Valores esperados de posição


	Anexos
	Wave packet dynamics under effect of a pulsed electric field
	Unidirectional quantum walk of two correlated particles: Manipulating bound-pair and unbound wave-packet components
	Creation and mobility of self-trapped electronic states in nonlinear chains




