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RESUMO

Neste Trabalho, estudamos a dindmica de um elétron em um ca-
nal unidimensional desordenado. O formalismo empregado baseia-se
na solucao da equagao de Schridinger através do operador de evo-
lugao temporal, onde o hamiltoniano, que é explicitado em forma
matricial, considerando-se a base dos orbitais {|n)}, é diagonalizado
computacionalmente. Apesar do alto custo computacional, os méto-
dos numéricos empregados possibilitam realizar uma analise precisa
da dindmica do elétron, uma vez que estamos lidando com a solugao
formal da equacao de Schridinger. O potencial desordenado no ha-
miltoniano do sistema, possui correlagoes intrinsecas entre os primei-
ros vizinhos. O célculo empregado, permite-nos entender a natureza
dos estados do modelo proposto, a partir do uso das propriedades
de localizagao discutidas ao longo do texto, variando o comprimento
de correlagao do potencial desordenado, além de verificar se o sis-
tema em questdao é um bom candidato a realizar transferéncia de
estados quénticos. Também realizamos calculos numéricos que en-
volvem as propriedades de transporte, para o canal de atomos pro-
postos, permitindo-nos encontrar com precisao alguns parametros
ajustaveis que nos possibilitem encontrar maior fidelidade possivel
em uma transferéncia de estados quanticos.

Palavras-chaves: Desordem correlacionada. Localizagao. Transferén-
cia de estados quanticos. Fidelidade.



ABSTRACT

In this work, we study the dynamics of an electron at a desor-
derd potential. the formalism used is based on the solution of the
Schrédinger equation, through the time evolution operator, where
the Hamiltonian, which is given by a matrical form, on the obital
basis {|n)}, is computationally diagonalized. Despite the high com-
putational cost, the numerical methods employed make it possible to
carry out a precise analysis of the electron dynamics, once we deal
with the formal solution of Schrédinger equation. The disordered
potential embedded in the Hamiltonian has intrinsic correlations
between first neighbors. The calculation allows us to understand
the nature of the states of the proposed model, Using the location
properties discussed throughout the text, changing the correlation
length of the disordered potential, in addition to verifying whether
the system in question is a good candidate to perform quantum state
transfer. For the proposed atom channel, we also perform numerical
calculations involving transport properties. allowing us to find pre-
cisely some adjustable parameters that allow us to find the highest
possible fidelity in a transfer of quantum states.

Keywords: Correlated disorder. Fidelity. Localization. Quantum trans-
fer states.
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INTRODUCAO

Criar um processador quantico, capaz de acessar e manipu-
lar dados numa velocidade muito superior a de processadores clas-
sicos (ARUTE et al., 2019) é a principal motivagao do estudo apre-
sentado neste trabalho. Tal tecnologia pode impactar a vida das pes-
soas e a sociedade, através de protocolos sofisticados de seguranca,
trafego de dados ainda mais rapidos e seguros, além da simulagao de
sistemas quanticos, uma vez que a execugao de certas tarefas se tor-
nam exponencialmente mais rdpidas que em computadores classicos
(DE WOLF, 2017).

Uma maneira muito importante de contribuir com a criagao
dos computadores quanticos é através de estudos que envolvem a
transferéncia de estados quanticos, QST!. Nossa motivacao é realizar
o processo de comunicacao quantica em um processador quantico e
ainda, garantir que a informagao emitida a partir de um ponto deste
processador, seja recebida em outro ponto com boa fidelidade.

E importante que a comunicacdo quantica seja estabeleci-
da. Sendo assim, é preciso que a informacdo emitida ndo se perca
durante a transferéncia de estados quanticos. A ideia é que todo
o processo ocorra de maneira rapida o suficiente para que a infor-
macao seja transferida antes que fatores externos ao sistema, como o
aumento da temperatura, atrapalhem o protocolo da comunicacao.

1do ingés, gauntum state transfer
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O protocolo de transferéncia de estados quanticos pode ser
realizado através de um canal de Atomos. De maneira que quando um
estado quéntico é preparado em uma ponta da cadeia, a fungao de
onda eletrénica carrega consigo a informacao que queremos transferir
de um ponto a outro do espaco.

Concentramos o estudo da comunicagdo quéntica ao longo
de uma rede unidimensional de dtomos que esta sujeita a um po-
tencial desordenado dotado de correlagoes intrinsecas entre atomos
vizinhos. N6s mostramos que a correlagao presente no potencial des-
ordenado, é um ingrediente necessério para que a transferéncia de
estados quénticos ocorra.

Este texto é constituido de 2 capitulos, onde cada capitulo
estd dividido em sec¢Ges. No capitulo 1, das segoes 1.1 & 1.4, fazemos
uma breve introducao historica aos principais modelos de condugao,
apresentando resultados, teoremas e outras descobertas que sao rel-
evantes e uteis até os dias atuais.

Na secao 1.4 apresentamos a formulagao matemética do
modelo de Anderson, a partir da aproximagao tight binding em que,
para um regime cristalino, onde a desordem é nula, mostramos que
o modelo de Anderson se aproxima do modelo obtido a partir da
teoria de Bloch. Na subsecao 1.4.1 apresentamos a teoria de escala
para o modelo de Anderson, onde mostramos alguns critérios para
a existéncia, ou nao, da transicao metal isolante de acordo com a
dimensao do sistema

Das subsegoes 1.4.2 a secao 1.7 iniciamos o estudo a cerca da
dindmica do elétron para o modelo de Anderson. Investigamos pro-
priedades de localizagdo, a fim de entender a natureza dos estados
em um dado sistema e sua viabilidade para uma possivel QST. Tam-
bém investigamos as propriedades de transporte, especificamente nas
secoes 1.6 e 1.7, compreendendo o protocolo de comunicacao quanti-
ca. Os resultados obtidos em 1.6 e 1.7 sao essenciais para qualificar
uma transferéncia de estados quénticos.

No capitulo 2 discutimos os resultados obtidos. Este capitulo
esta dividido em 5 se¢oes. Na secao 2.1 discutimos os resultados obti-
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dos a cerca do modelo de desordem com correlagdo de longo alcance
que foi proposto para estudo. Na sec¢ao 2.2 mostramos a formulagao
hamiltoniana, na representacao tight binding para um canal unidi-
mensional de a&tomos sujeito ao potencial desordenado que definimos
na segdo imediatamente anterior. A secdo 2.2.1 exibe as discussoes
e resultados a respeito das propriedades de localizacao do canal de
atomos construido na segao 2.2. Na secao 2.3 adicionamos bordas ao
canal. Essas bordas podem ser compreendidas como um termo de
fonte e um termo receptor. Este acoplamento possibilitara analisar
as propriedades de transporte do modelo proposto. Na secao 2.4 sao
mostradas discussoes e resultados a cerca dos fenémenos de trans-
porte, a partir do modelo que foi proposto a ser estudado. Por fim,
fazemos algumas consideragdes dando um fechamento as discussoes
abordadas no texto, além algumas digressoes, com perspectivas fu-
turas de continuidade no estudo desta pesquisa.



15

s CAPITULO 1 =

O MODELO DE ANDERSON E A
TRANSFERENCIA DE ESTADOS
QUANTICOS

1.1 O MODELO DE DRUDE

O primeiro modelo tedrico de condugao elétrica foi descrito
por (DRUDE, 1900). Drude aplicou a teoria cinética para um gas
eletricamente neutro chamado de gés de elétrons. Para a confecgdo
do seu modelo, Drude fez algumas consideragdes: Os elétrons coli-
diam apenas com os ions da rede de maneira que as colisoes entre
elétrons ndo ocorriam. A interagao entre uma colis@o e outra era des-
prezivel, de maneira que, na auséncia de campos externos, o elétron
se moveria em uma trajetoria retilinea.

Drude propos ainda que a probabilidade para que ocorresse
uma colisao, em um tempo infinitesimal, seria dada por dt/T em que
T é conhecido como tempo de relaxagdo e por fim, enunciou que o
equilibrio térmico do gas de elétrons seria estabelecido apds suces-
sivas colisoes dos elétrons com os fons da rede. Segundo o modelo
de Drude o gés de elétrons, no equilibrio, com temperatura 7' e com
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densidade n = N/V, possuia distribui¢ao da velocidade eletronica,
dada pela estatistica de Maxwell-Boltzmann.

As previsdes no modelo de Drude explicam razoavelmente
a condutividade o(7), a condutividade térmica e o efeito Hall. No
entanto, quando essas previsoes foram confrontadas com os resulta-
dos experimentais surgiram algumas divergéncias. Um exemplo, é
a dependéncia da condutividade com a temperatura, que foi consi-
derada a partir das teorias classicas, onde foi introduzido o calor
especifico ¢, como %nkb, um resultado que nao foi observado expe-

rimentalmente (ASHCROFT; MERMIN et al., 1976).

O uso da mecénica estatistica classica no modelo de Drude
resultou na descoberta de campos termoelétricos e capacidades ca-
lorificas com valores centenas de vezes maiores mesmo mantendo-se
temperatura ambiente. O advento da teoria quéntica foi uma ma-
neira de remover os paradoxos existentes no modelo de Drude, o
principio da exclusao de Pauli implica como pré-requisito que haja
uma substitui¢ao no uso da estatistica de Maxwell-Boltzmann para
a de Fermi-Dirac. Um novo modelo de um gas de elétrons livres foi
entao construido por Sommerfeld incluindo a estatistica de Fermi-
Dirac.

Na natureza existem diversos tipos de interacoes aos quais
os elétrons estao sujeitos, entao surgiu a necessidade de se investigar
os modelos de condugao introduzindo essas interagoes sofridas pelos
elétrons porque os modelos existentes até entao nao se adequavam
ao mundo real. A teoria de Sommerfelddeu lugar a Teoria de Bloch
que considera que o elétron interage com um potencial periédico.

1.2 O TEOREMA DE BLOCH

Os metais possuem um carater cristalino. Sua estrutura ato-
mica é tal que os fons estao organizados em um arranjo periédico
como é mostrado, na figura 1.1, a representacdo de uma rede cris-
talina. Na teoria de elétrons livres é assumido que os elétrons se
movem em uma regiao do espago com potencial constante em um
pogo de potencial. A pesar da teoria de elétrons livres ser muito
atil para explicar alguns fendémenos, como a condutividade elétrica,
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ela falha ao explicar porque alguns materiais s@o bons condutores
elétricos enquanto que outros sao 6timos materiais isolantes e ainda
outros, que sao semicondutores. A fim de verificar se um material é
isolante ou condutor é necessario variar o potencial dentro do cristal
devido aos ntcleos dos ions positivos no modelo de elétrons livres,

(WAHAB, 2005).

Figura 1.1 — Representagao de uma rede cristalina

Fonte: O Autor (2021)

Bloch usou o potencial periodico V(r) para descrever um
modelo de elétrons independentes (ASHCROFT; MERMIN et al.,
1976). O potencial em questdo tem a periodicidade da rede de Bra-
vais, V(r) = V(r + R). Para o caso mais simples de potencial pe-
riodico, V(r) = 0, que representa o caso cristalino, o problema é
reduzido ao problema dos elétrons livres. No caso geral, os elétrons
de Bloch (elétrons que estejam sujeitos a um potencial periddico re-
gular) serdo descritos pela equacao de Schrodinger. Bloch enunciou o
seguinte teorema acerca dos estados estacionérios do elétron sujeito
a um potencial periédico:
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Teorema de Bloch

Os autoestados 1 do hamiltoniano mono-eletronico J€ =
% +V(r), onde V(r) = V(r+R) para todo R em uma rede
de Bravais, podem ser escolhidos de tal forma que associado
a cada v esteja um vetor de onda k tal que:

P(r+R) = e*Ry(r).

- 7

Para a demonstragdo da primeira forma do teorema de Bloch
vamos tomar V' (x) como um potencial periddico unidimensional, tal
que, V() = V(z+a). Queremos saber como uma solugao da equagao
de Schrodinger sera afetada pelo hamiltoniano # = I— +V(z), em
que ha a presenca de um potencial periddico. Para verificar isto
vamos definir o operador translagdo .7, como:

Tatp(x) = ¢(x +a). (L.1)

Vamos Verificar a relagdo de comutacao [, 7,] para o caso unidi-
mensional:

A, Ty) = [—h—Q <d—2> +V(a), y]

2m \ do?
B[P
o | A V@ 2 a2

Na segunda parcela da equagao (1.2) note que:

V(x), Za]tp =V (2)Tatp(x) — To (V(x)p(x))
=V(@)(z+a)—V(x+a)p(zr+a)
=(V(z)=V(x+a))(z+a)
=0,
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ou seja, [V(x), Z,] = 0 ja que, por definicao, V' é periddica. Verifi-

2
cando agora o comutador %, %} obtemos:

d? d? d*y(x)
5 7a =—5 (% -
3 | vle) = 3 (T - T
d2
= 2 (U(z +a)) = Tag(),
em que definimos & dq’i(f) = g(x). Realizando a mudanga de variavel
r+a=u= d% = %d—i = %, assim ficamos com:
d? d?
|5 T ble) = 2y W) - gla+ )
=g(u) —g(z +a)
=g(x+a)—g(x+a)
= 0.
Assim verificamos que [, 7,] = 0, isso indica que os autoesta-

dos de S podem ser autoestados simultaneos de 7, #Y(x) =
Ey(x), Tpp(x) = Ao(x). Vamos investigar qual é a forma de A,,
tomemos:

A translacao J,» Ty (x) sera:

T T V(&) = Mo Tor (@)
= AavAar (). (1.3)

Entretanto, de acordo com a equagao (1.1) temos que:
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Tor T () = Tu bl + ")
= Y(e+d +a")
= Tor s V(2)
— Nt (@), (1.4)

Igualando as equagoes (1.3) e (1.4) obtemos que Ay Mgy = Agryar O
fa

que indica que a forma de lambda é exponencial A\, = e”*. notemos
que:

T () = " )(x)

Yz +a') = e p(w), (1.5)

entdo tomando o produto da funcdo de onda pelo seu complexo
conjugado, ¥ (z + a’)¢*(z + a’) = |¢(x + a’)|* encontraremos que
[ih(z + a')|2 = e@H0)e" |4)(2)|2, e para que a densidade de probabi-
lidade da funcéo de onda seja conservada teremos que e0+07)a" —
logo 6 devera ser imaginario puro § = ik, por tanto da equagao (1.5):

U(a+a') = e (). (1.6)

A equagao (1.6) encerra a demonstragao do teorema de Bloch.

Vamos considerar uma cadeia linear de N atomos. A funcao
de onda de um elétron nesta cadeia podera ser escrita da seguinte
forma:

U(z + Na) = e*N (). (1.7)

Tomando o complexo conjugado da equagdo (1.7) teremos, ¥*(z +
Na) = e~ *Nay*(z). Realizando o produto da equacdo (1.7) com
seu conjugado encontraremos:
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[Y(@ + Na)l* = [(a)*. (1.8)

Este resultado mostra que a funcao de onda do elétron nao esta
localizada em um atomo da cadeia mais é compartilhada com toda
a cadeia, em outras palavras, a probabilidade de encontrar o elétron
é sempre a mesma em qualquer ponto da cadeia de atomos (WAHAB,
2005).

Vamos escrever a segunda forma do teorema de Bloch, ¥,k (r)
= e® Ty, em que U,k é uma funcdo peridédica com a mesma perio-
dicidade da rede. Os niimeros quanticos que caracterizam as fungoes
de onda, sdo os autovalores de energia E, (k) e os indices de banda
n surge em virtude da presenga de estados degenerados.

De acordo com o modelo de Bloch, um sélido sera isolante
se cada banda de energia estiver completamente cheia ou completa-
mente vazia, entretanto, seu regime seré metélico se pelo menos uma
banda for parcialmente preenchida, (ZALLEN, 2008). Considerando
T = 0, todos os estados com energia abaixo da energia de Fermi ep
sao ocupados por elétrons, chamaremos de preenchidos, enquanto
que os estados acima de g ficam desocupados. Para o caso meta-
lico, a energia de Fermi se sobrepoe sobre outros niveis de energia,
e ep fica parcialmente preenchida. Para o caso isolante, ha um gap
de energia que separa a banda de valéncia (mais alta) da banda de
condugao (mais baixa).

1.3 TRANSICAO DE MOTT

Vamos considerar inicialmente, uma rede, com periodicidade
a, de &tomos de s6dio Na. Para ocorrer condugao elétrica os elétrons
devem se propagar ao longo da rede, através de flutuagoes de carga
elétrica. E nesta flutuagao de carga, a transferéncia de um elétron
entre um par de atomos neutros Na + Na — Nat 4+ Na™ requer um
aumento de energia €. Vamos considerar o seguinte caso: 2 elétrons
compartilham o mesmo dtomo da rede, como no quadro direito da
figura 1.2
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Figura 1.2 — A imagem é composta de 2 quadros. Os quadros representam um frag-
mento de uma rede de atomos Na. O quadro esquerdo representam um
arranjo de atomos neutros, enquanto que o quadro direito um arranjo
onde 2 elétrons compartilham do mesmo atomo.

Fonte: O Autor (2021)

E perceptivel que, para o quadro direito da figura 1.2, o custo ener-
gético para esta configuracdo é muito maior que o lado esquerdo,
devido a forte interagdo coulombiana 6—22, repulsiva, entre os elé-
trons, que denotaremos por U. O que acontece em soélidos reais é
que a configuragao do lado direito tende a ser evitada. Os elétrons
correlacionam seus movimentos, passando de um atomo para o outro

com o menor custo energético possivel.

O fisico Newill Francis Mott (MOTT, 1968), ganhador do
prémio Nobel em fisica, propos que, sob algumas condigoes, a energia
da correlagao eletronica pode fazer com que o s6lido adquira um
estado fundamental isolante (ZALLEN, 2008). Poderemos entender
da seguinte forma:

Na figura 1.3, os atomos sao representados por pocgos de potenci-
al, em que o nivel eletronico da camada de valéncia de um atomo
isolado é representado por um trago horizontal. Note que quando a
periodicidade da rede aumenta, a largura de banda B diminui. Dife-
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B = B>U

TRANSIGAO DE
MOTT

B <U

Figura 1.3 — Esquema em que os atomos sdo representados por pogos de potenci-
al. Os niveis eletrénicos da camada de valéncia sdo representados por
tracgos horizontais dentro dos pogos de potencial

Fonte: O Autor (2021)

rentemente da teoria de Bloch, onde o elétron era visto de maneira
independente, e aqui 2 elétrons podem ser compartilhados com um
inico atomo. Neste caso, hd um custo energético U para que essa
configuracdo ocorra e diferentemente do resultado obtido no teore-
ma de Bloch, onde todos os sitios apresentam igual probabilidade
para a ocupacao orbital do elétron, poderemos ter um orbital vazio,
ou com um, ou com 2 elétrons, e as probabilidades de encontrar o
elétron séo, neste caso (B > U), 1/4, 1/2, 1/4, respectivamente. Des-
ta forma a energia média de um elétron delocalizado ¢ U/4 — B/4.
Uma transicdo metal isolante ocorre para um valor critico entre a
diminuigao da largura de banda e o custo da correlagao energética U.
Quando U > B, configuracoes de mobilidade eletrénica sao menos
vidveis, e a energia de correlagao passa a induzir localizagao.

1.4 O MODELO DE ANDERSON

Grande parte dos so6lidos encontrados na natureza nao apre-
sentam uma estrutura regular dos fons como as redes cristalinas. Os
Materiais amorfos apresentam uma estrutura topolégica desordena-
da. Neste tipo de material, a maior parte dos sitios constituintes da



Capitulo 1. O modelo de Anderson e a Transferéncia de Estados Qudnticos 24

rede serdo diferentes, (ZALLEN, 2008). Alguns exemplos de solidos
amorfos sdo o vidro, o plastico e o gel.

Heises
000888

Figura 1.4 — Rede de atomos de uma representacao hipotética de um material a-
morfo

Fonte: O Autor (2021)

Na imagem 1.4 podemos observar uma representagao carac-
teristica de um so6lido amorfo. Este sélido pode conter diversas irre-
gularidades estruturais. Podem nao apresentar invariancia translaci-
onal, apresentando impurezas, como é o caso dos pontos coloridos da
figura 1.4, que representam atomos de tipos diferentes. A rede tam-
bém pode conter buracos, isto €, a falta de atomos, que promovem
a quebra da regularidade estrutural.

Na nossa busca por melhores modelos de condugao, tenta-
mos aproximar, cada vez mais, o modelo teérico da realidade. A
partir segunda metade dos anos 50, os estudos de Anderson, (AN-
DERSON, 1958) , (ABRAHAMS et al., 1979), (KRAMER; MAC-
KINNON, 1993) introduziram um modelo que possibilitou entender
o processo difusivo do elétron, as propriedades de condugao eletro-
nica e transi¢oes metal-isolante, presentes nos materiais amorfos.

O modelo de Anderson, na representagao tight-binding, é
dado por:
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H = enln) (n]+ D Jum [n) (m] (1.9)

n#m

A equagdo (1.9) contém um termo de energia cinética Jym,,
chamado de integral de transferéncia, ou amplitude de hopping e
representa o hopping do elétron. E também possui um termo &, que
representa a energia potencial de ionizagdo atémico de cada um dos
atomos da cadeia.

Cada &,, € um namero aleatério contido em um intervalo
de largura W, que é justamente a magnitude do potencial aleatorio,
em geral, chamado de largura ou forga de desordem. Vamos tomar
a equagao de Schrodinger S |¥) = E|U), em que |¥) representa
o conjunto dos autoestados do Hamiltoniano 7. Expandindo |¥)
na base de orbitais {|n)}, temos |¥) = Z ¢ |n) e projetando ¥ na

equacao (1.9) teremos:

Ec, =¢,cp —|—ZJnmcm (1.10)

Vamos analisar a expressao acima para o caso cristalino em
que W = 0. Todas as energias potenciais sdo iguais (vamos escolher
en, = 0). Vamos considerar ainda que as integrais de transferéncia
tém mesma magnitude J,,,, = J. A equagdo assume a forma:

p
Ecy=1J7) Coip, (1.11)

n=1

onde a soma da expressdo (1.11) estd compreendida ao longo dos p
primeiros vizinhos. Aqui, nés consideraremos que hé interagdo ape-
nas entre os primeiros vizinhos. Deste modo obteremos a equagao:

Ecp=Jcemy1+Jemot. (1.12)
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Na equagao (1.12) vamos supor que a solugao é ¢, = coe’kp

(k é o namero de onda). Entao encontraremos:

E =2J cosk, (1.13)

A equagao (1.13) representa a relagao de dispersao de ener-
gia, (—2J < E < +2J), obtida na teoria de Bloch. E notével que o
modelo de Anderson é uma extensdo do modelo de Bloch, uma vez
que g, caracteriza o tipo de potencial e por sua vez a distingao entre
materiais amorfos e cristalinos.

Em 1958, Anderson mostrou que existe uma transicdo de
estados metalicos para isolantes, em virtude do grau de desordem
do potencial. Quando o % < 1, ou seja, o sistema estd em um re-
gime de fraca desordem, os estados deste sistema sao estendidos ao
longo da rede amorfa. No entanto, o aumento da desordem no po-
tencial, promove padrdes de interferéncia extremamente destrutivas.
Anderson descobriu que para um potencial altamente desordenado,
% > 1, a funcao de onda do elétron fica localizada em uma regiao
do material.

A transigdo metal-isolante de Anderson ocorre justamente
no limite em que W = J. Este resultado, na verdade ocorre apenas
quando o sistema em questao é tridimensional. Em 1979 o estudo
de (ABRAHAMS et al., 1979), mostrou que ha uma dependéncia da
transicdo de Anderson com a dimensdo do sistema. Este resultado
seré visto a seguir.

1.4.1 Teoria de Escala Para Transicao de Anderson

Na década de setenta foi mostrando que existe uma depen-
déncia na transigdo de Anderson com a dimensao do sistema. Esta
dependéncia devidamente demonstrada pelo famoso trabalho de A-
brahams, Anderson, Licciardello, e Ramakrishnan em (ABRAHAMS
et al., 1979). A hipdtese sustentada era de que, em temperatura
T = 0 a condutancia generalizada g seria a quantidade de escala
necesséria para se investigar a transigdo da fase metalica ( estados
estendidos) para a fase isolante (estados localizado).
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Anderson e colaboradores entao apresentaram uma elegante
teoria de escala para entender a dependéncia de g com o tamanho
do sistema, dimensao topologica bem como intensidade de desor-
dem. Para descricao de uma teoria de escala para a transicao de
Anderson, vamos considerar um hipercubo d—dimensional de ares-
ta L, contendo niveis de energia com espacamento A(E). Os niveis
também apresentam uma certa sensibilidade as mudangas nas condi-
¢oes de borda das caixas. Esta sensibilidade é medida indiretamente
pela flutuac¢ao §(F) na energia dos niveis devido tais flutuagdes/mo-
dificagoes nas bordas dos hiper cubos. Foi considerado que o elétron
"percorre"os niveis dos hiper cubos seguindo um processo de difu-
sao normal tipo um movimento browniano. O tempo tp para que o
elétron seja difundido ao longo dos niveis de energia seré dado por:

tp =% (1.14)

em que D é o coeficiente de difusdo. Como o elétron executa um
movimento Browniano, poderemos langar mao da relagao de Einstein
para a condutividade:

o =¢e*Dn(E), (1.15)

onde e? & a carga do elétron e n(E), que é fungao do espagamento
médio entre os niveis de energia, é a densidade de estados média(
n(E) = 1/L*A(E)). Isolando D na equacio (1.15) e substituindo
na equagao (1.14) encontramos:

62

R T EETNIA (1.16)

vamos escrever 0(FE) a partir do principio da incerteza de Heisem-
berg:
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§(E) = —. (1.17)

Vamos usar as relagoes (1.16) e (1.17) para definir o parametro de
desordem g~1(E):

— == (1.18)

E importante ressaltar que a relacio A(E)/d(E) é equivalen-
te a expressao W/J que mede a grau da desordem, ou seja, quando
g — 00 o sistema exibe uma desordem fraca, apresentando estados
estendidos. A equacao (1.18) tem validade justamente dentro deste
regime, onde os valores de g sao expressivos. quando g — 0 o com-

1 muda, COIMoO veremos

portamento do pardmetro de desordem g~
mais adiante, por enquanto concentraremos nossos esforgos para en-
tender o comportamento de g no limite macroscopico. A equagao

(1.18) nos fornece:

g(L) = (h> o L2 (1.19)

e2

g(L) pode ser compreendido como uma condutancia genera-
lizada em termos de e?/h, ja que o termo o L9~2 é a condutancia
de um hipercubo d—dimensional de aresta L. Consideremos um hi-
percubo de volume Lg, a condutancia generalizada, como fungao de
Ly, sera:

I _
go = g(Lo) = <eg> oLy

Podemos obter g em uma nova escala, L' = c¢Lg de maneira que
sempre serd possivel escrever g a partir de gg e pelo fator de escala c.
E possivel obter o comportamento 3(g) da condutancia generalizada
a partir da expressao:
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_dlng(L)

B9 =~ (1.20)

Podemos descrever o comportamento qualitativo de ((g),
tal comportamento pode ser observado na figura 1.5.

s 6: dlng

dinL d=3

1 1

&

_______________ d=2

0 1 0
d=1

-1 -1

Condutancia generalizada § ——»

Figura 1.5 — diagrama com comportamento 3(g) parad > 2, d = 2, d < 2 na teoria
de escala descrita por Abrahams, Anderson, Licciardello e Ramakrish-
nam.

Fonte: O Autor (2021)

Fazendo uso das equagdes (1.19) e (1.20) obtemos o compor-
tamento de [3(g) para g grande:

lim B(g) =d— 2. (1.21)

g—0o0

Assumindo, para d, os valores 3, 2 e 1, obtemos os valores
assintoticos respectivos de 5: 1, 0 e —1, no limite g — oo para 5(g).
Agora, quando olhamos para valores de g muito pequenos, g — 0,
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g decai exponencialmente com L com a forma: g o< e~"F, onde v
é o expoente de Lyapunov. Usando a equagao (1.20) com a nova
expressao para g, com g — 0 obtemos que:

limoﬁ(g) =Ing. (1.22)
g—

Ou seja, quando ¢ — 0,  — —o0, isso ocorre independente da
dimensao. Este resultado pode ser verificado no diagrama da figura
1.5. As setas na figura 1.5 representam a dire¢ao da variagao de g a
medida que L cresce, por exemplo, a medida que L cresce na curva
para d = 1, g sempre decresce, enquanto que a curva para d = 3
apresenta um comportamento onde g cresce e decresce, a transicao,
neste caso, ocorre em torno de um certo g = g. tal que 3(g.) = 0.
Note que quando $(g) > 0 a condutancia aumenta a medida que L
cresce, enquanto que para (g) < 0 a condutancia diminui a medida
que L cresce. Em resumo, este diagrama nos mostra que para d > 2
h4 transicao metal-isolante, enquanto que d = 1 e d = 2 nao existe
transicao de fase (apenas uma fase localizada).

1.4.2 Evolugao temporal

Estudar a dindmica de um sistema quéntico desordenado
pode nos dar indicios de que hé estados estendidos ou localizados
no sistema. Vamos considerar o modelo unidimensional descrito na
equagdo (1.9), vamos ainda supor que em ty = 0 um elétron esta
localizado no k—ésimo sitio da cadeia onde sua fungao de onda tem
um carater do tipo delta em que a amplitude de sua fungao de on-
da é 1 apenas no sitio k, |ck(to)| = 1, e nula ao longo de todos os
outros sitios da cadeia, |c,(to)] = 0, n # k. A solugdo da equagao
de Schridinger dependente do tempo nos forneceréa a evolugao tem-
poral deste estado, utilizando a equagao (1.11), considerando ainda
a interagao apenas com os primeiros vizinhos, a evolucao do estado
serd dada por:
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dey, (t)

ih
T

=epcn(t) + Jens1(t) + Jep—1(t), n=1,2,... N
(1.23)

Se existir solugao para este conjunto de equagoes estaremos
interessados em analisar o comportamento de ¢ (t) para tempos lon-
gos, ora, se apoOs transcorrido um periodo de tempo longo existir al-
guma probabilidade nao nula de o elétron se encontrar no k—ésimo
sitio, cx(t — 00) # 0, significa que o elétron nao se difundiu ao lon-
go da cadeia e o estado ainda é localizado, pois o elétron pode ser
encontrado nas vizinhancas do k—ésimo sitio. No entanto, se a proba-
bilidade do elétron se encontrar no sitio k for nula, cx(t — 00) = 0,
este é um forte indicio que sua fungao de onda seja estendida ao
longo da cadeia. Assim a quantidade |cx(t)|? representara a probabi-
lidade de retorno ao pondo de partida, se tornando um ingrediente
importante para descrever a natureza dos estados do sistema em

questao.

Uma das maneiras de se obter a dindmica de um estado
quéntico é usando o operador de evolugao temporal, a vantagem em-
pregada na escolha deste método é a precisao numérica, pois estare-
mos lidando com a solugao formal e exata do problema. A evolugao
temporal de um sistema quéantico sera dada por:

(1)) = e R W (L)), (1.24)

em que |¥(tg)) representa o estado em t = 0. Podemos expandir
|W(t)) em termos da base dos orbitais {|n)}, [¥(t)) = >, cn(t) |n).
Da equagao de Schridinger temos que . |E) = E|E), poderemos
expandir os autovetores de .7 na base dos orbitais, |E) = 3 fE |n),
deste modo teremos:

U (1)) = e MY | E) (B ¥ (1)), (1.25)
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poderemos resolver o produto (E|¥(ty)) expandindo |¥(¢y)) na base
dos orbitais, [¥(ty)) =", 2 |n) ficaremos com:

W) = e ST P 1B = D e P [ fE] 1B), (1.26)
n,E

n,E

separando os somatorios encontramos a expressao:

() = Y e [z csz] 5.

por fim, chamaremos o termo entre colchetes de G(E) e expandire-
mos novamente |E) na base dos orbitais:

D ocalt)ln) =) [Z G(E)ffe_iEt/h] n)
n n E

e entao obtemos ¢, (1):

cnlt) =D G(E) fre Fn (1.27)
E

H& uma desvantagem no uso deste método, ja que é neces-
sario realizar a diagonalizagao direta do Hamiltoniano, este procedi-
mento, em geral, tem um custo computacional muito alto se conside-
rarmos cadeias unidimensionais com N > 10%, no entanto continua
sendo uma estratégia muito interessante para abordagem no mode-
lo de Anderson de cadeias unidimensionais como sera abordado no
capitulo 2.

1.5 MEDIDAS DO GRAU LOCALIZAGAO

A Transigado metal-isolante é caracterizada a partir dos au-
toestados do Hamiltoniano do sistema, uma vez eles apresentem mu-
danga em sua natureza, estendidos ou localizados. Uma das formas
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de estudar este fendomeno é analisar algumas grandezas fisicas que
medem o grau de localizagdo dos autoestados (KRAMER; MAC-
KINNON, 1993), para isso é necessario realizar uma investigagao
nos autovetores, partindo da solucao da equagao de Schridinger:

H|Wr) = Ei [Vg) - (1.28)

Encontrar a solugao analitica da equagao (1.28) pode ser um
processo extremamente complicado se o Hamiltoniano apresentar al-
guma complexidade como a insergdo da desordem, no entanto, ainda
é possivel obter os autoestados |¥y) e as autoenergias Ej, utilizando
procedimentos numéricos que envolvam a diagonalizagdo direta de
€. A diagonalizagao é feita considerando a representagdo matricial
para o Hamiltoniano, utilizando uma base de autoestados {|n)} que
é a base dos orbitais atomicos, onde cada |¥y) pode ser expandido
nesta base, |Uy) = >, P |n). Esta expansao é extremamente util
para o calculo de algumas grandezas fisicas que nos informam o grau
de localizagao de dos estados |¥y), uma dessas grandezas é a razao
de participagao £ dada por:

{ 3

- (1.29)

:Mz:Mz

\ J

como os autoestados do Hamiltoniano sao normalizados (V| Uy) =
N

. 2
1 o numerador deve ser igual a 1, uma vez que E len|” = 1. Se

n=1
considerarmos, por exemplo o caso puro em que todos os autoestados

- . 2

sao estendidos teremos ¢; = ¢3 = ... = ¢y, logo g len|” =N - ci ou
n=1

seja, ¢, = 1/+/N, assim o valor da participagao sera:
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= ———=N. (1.30)

Z|Cn|4

n

Ou seja, & representa efetivamente o ntimero de sitios sobre
os quais a funcao de onda esta efetivamente distribuida. Para o caso
mais geral, com dimensdo d, a participacdo é do tipo £ o« N? e
diverge no limite termodindmico. Podemos ainda estudar a flutuagao
7 relativa ao nimero de participagao discutido por (DOS SANTOS
et al.,, 2007) que sera util para descrever a natureza dos estados,
estendido ou localizado. n é dado por:

=g (1.31)

onde (§) = (£(F)) representa o numero de participagdo médio dentro
de um intervalo de largura AE = [—¢,¢€] calculado, por exemplo,
no centro da banda e A{ = A{(F) é o desvio padrao A{(E) =
\/(52 (E)) — (£(E))?. Analisando n(N) tem-se que se 7 — 0 quando
N cresce trata-se de um estado estendido em contrapartida se 7

cresce quando N cresce entao esse estado é localizado.

Outra quantidade que pode ser destacada é a entropia de
Shannon, similarmente a razado de participagdo, é possivel caracteri-
zar os estados como estendido ou localizado através da expressao:

N
Sk = =3 )2 log M2, (1.32)

Para um estado localizado S = 0, no entanto, para esta-

dos localizados em um sistema com dimensdo d a entropia é S =
log (N4).
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1.6 FIDELIDADE PARA UM GRAFO ARBITRARIO

Imagine que queiramos transmitir um estado quantico ao
longo de uma cadeia de spins. De maneira genérica, a ideia princi-
pal é preparar um estado inicialmente desconhecido, em um ponto
da cadeia, e em seguida, transmiti-lo a outro ponto com alguma
garantia.

Uma grandeza chamada fidelidade pode ser definida, tendo
o intuito de verificar a qualidade da transferéncia de estados quan-
ticos entre os dois pontos da rede em questao. Este é um resultado
importante pois ndo queremos que o estado quantico que for enviado
seja alterado ou perdido ao longo do processo de comunicagdo. Consi-
derando esses fatos, a fidelidade se torna uma medida essencial para
estudar o comportamento da transferéncia de estados quénticos.

Vamos mostrar o célculo da fidelidade que foi discutido por
Bose nas referéncias: (BOSE, 2003) e (BOSE, 2007). Para isso ire-
mos estabelecer um protocolo de comunicagdo quéntica entre Alice
e Bob. Consideremos um grafo' geral G, como o da figura 1.6: os
vértices sao os spins e as arestas as conexoes entre spins. O sistema
é constituido de N spins e seu hamiltoniano é dado por:

N
%G = —ZjijUin —ZBiO'i, (133)
(4,4) i=1

em que (i, j) representam os pares de spin, J;; é a forca de acopla-
mento, o = (0,,0,,0.), onde as componentes de o representam as
matrizes de Pauli e B; é um campo magnético estatico e positivo.

No protocolo de comunicagao quantica a rede deveré estar
inicialmente no estado fundamental, onde todos os spins da cadei-
a estarao alinhados ao longo da direcao —z. Nesse estado a rede
sera representada por |0) = |0105---0y). Para que o estado fun-
damental seja atingido a temperatura do sistema serd reduzida até

1Um grafo G é um par (V,A) onde V & um conjunto finito de vértices e A,

conjunto finito de arestas ou arcos, € uma relagao binéria sobre V.
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N

Figura 1.6 — Representagao esquematica de um grafo hipotético em que os vértices
representam os spins e as arestas representam as conexoes entre os
spins interagentes.

Fonte: O Autor (2021)

que todos os spins da cadeia estejam para baixo como na figura
1.7. |0) é autoestado de J# que corresponde a energia nula, en-
tao vamos reescrever o hamiltoniano do sistema considerando a-
gora a energia no estado fundamental Ey = 0, 77 = Ey + 9.
por fim, teremos que considerar uma classe de estados dada por
5) = [01---01,0---0x), 5 = 1,2,--- ,s,--- ,7,--- , N, em que 1;
representa o spin para cima, dado por |1).

cadeia de spins

bbb

Figura 1.7 — Representagao da cadeia de spins em um campo magnético externo,
inicialmente no estado fundamental, para o protocolo de comunicacao
quantica entre Alice e Bob.

Fonte: O Autor (2021)

Vamos considerar o seguinte protocolo de comunicag¢ao quan-
tica: o emissor, Alice, e o receptor, Bob, que indicaremos como |s) e
|r) respectivamente, desejam enviar e receber certa informagao. A-
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lice devera preparar um estado desconhecido de entrada da forma,
|e) = a|0) + 1), e coloca-lo no s-ésimo sitio da cadeia de spins,
entao, poderemos descrever o estado inicial de toda a cadeia, em
t = 0, como sendo:

|¥(0)) = [vg) @02 On)
|[¥(0)) =« |0) + B]s). (1.34)

Para que Bob receba o estado que foi emitido por Alice, ele
devera esperar um determinado tempo, para que o estado inicial
evolua para um estado igual ou muito proximo de |¥(t)) = «|0) +
B 7). Queremos encontrar |¥(¢)), sendo assim, vamos lancar mao do
operador de evolugao temporal, % (t), utilizado na equagao (1.24)
onde tomaremos h = 1.

cadeia de spins t>0

Q& Pk e

Figura 1.8 — Protocolo de comunicagdo quéantica em que apos um tempo especifico
t > 0, Bob recebe o estado transmitido por Alice.

Fonte: O Autor (2021)

U () [9(0)) = e gg) @ |02+ On)
U (1) |9(0)) = ae~ 7 |0) + fe~ i1 |s). (1.35)

|0) ndo evoluird no tempo porque é autoestado com autoenergia
Eo =0 de J7:

A |0) = Ey|0)
% (t) |0) = e~ *Eot |0) = |0) . (1.36)
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O operador da componente z total dos spins dado por o,, = ZZ]\L 1 ol

comuta com S, [, 0..] = 0, ou seja, a componente z total do spin
é conservada, o que indica que o estado |s) devera evoluir como uma
superposigao de estados [f):

N
(W(t) = a|0)+ 8 (Gle " |s)[5) - (1.37)
j=1
em que definiremos:
Fis(t) = (§le™ " |s), (1.38)

como sendo a amplitude de transi¢ao de uma excitagao do s—ésimo
para o r—ésimo sitio de um grafo com N spins. Note que |¥(t)) €
H = H; ® Hy em que {|v)} e {|w)} sdo bases de H; e Hs. A matriz
densidade p em H; ® Hy é dada por p = |[¢(t)) (¥(¢)|. Estaremos
interessados em analisar o estado de saida |1;) que esta definido em
H; . Desta forma, precisaremos obter uma matriz densidade ps € H;.
A meio para se obter pg é através do traco parcial de p.

Para exemplificar a obtencdo do trago parcial, tomemos
{lvi)}, {lw;)} bases de Hy e Ha, entao {[vi) ® [w;)} = {|viw;)}
é base de H. Tomemos:

p =Y pij lviw;) (viw;] .
i

A matriz densidade reduzida p; seréa dada por:

pr="Tr(p)1 = (wil plw). (1.39)
k

Entao:
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p1 = ZZPij (wr|viwy) (viw;|wg,)

ki,

=3 s Ok |vi) (vl O
ki

¥ (zpm) o) (i)
1 k
= Zqz‘ lvi) (vil (1.40)

em que ¢; representa o termo entre parénteses. Assim, a matriz den-
sidade ps(t) dos estados de saida [1)5(t)) pode ser obtida a partir de
ps = > (il (@) (Y(B)|vi), em que {|v;)} = {|viva---vn)} € base

de Hs, entdao a matriz densidade ps serda dada por:

ps(t) = P(t) [¥s(8)) (¥s(t)] + [1 = P(£)]10) 0], (1.41)

onde |1hs(t)) = (@ [0) + Bfr(t) |1))[P(t)] "2 representa o estado de
saida e P(t) = |a|? + |B|?|fr.s(t)|?. A fidelidade média da comunica-
¢ao quéntica através do canal sobre os estados puros |i)g) em uma
esfera de Bloch sera:

7 = - [ el putto) s} a2 (1.42)

Como a integragao sera realizada sob uma esfera, com elemento de
angulo solido df?, seré conveniente reescrever « e § em termos das va-
riaveis de integracao, assim tomaremos « = cosg e ff=e? sing no
momento da integragao. Vamos explicitar o integrando da equacgao
(1.42):
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(Ve ps(to) [e) =((0] @ + (1] B%)([0) + Bfr,s(t0) [1)))
(O™ + (A B7f7 5 (t0)) (@ [0) + B 1))+
+((0[a™ + (1] 87)(10) ({0 (« [0) + B ]1)) =
—(la* + |81 frs(to) ) ((0] & + (1] 5%)

(10N (0)(«[0) + 5 1))

realizando os produtos internos na expressao acima encontraremos:

(el ps(to) ) =(lal? + |8 fr,s(to)) (Jaf® + 18I £ 4 (t0))+
+al? = (la? + |87 fr.s (o)) |af?,

onde os termos serao reorganizados da seguinte forma:

(el ps(to) [1oe) =la?|BI (7 s(to) + frs(to)) + 1BI*|frsl*~
—alB[ frs(to)[* + |o*. (1.43)

Vamos reescrever o termo (f;:,(to) + frs(to)), presente na
equagao (1.43). Para isso , perceba f, (to) = |frs(to)le’?, em que
v = arg{frs(to)}, entado:

Fralto) o+ Foalto) = 21t )

=2 |fr,s(t0)| cosy. (144)

Substituindo a equagao (1.44) na equagdo (1.43) e escrevendo « e
£ em termos dos angulos 6 e ¢ respectivamente, encontraremos o
nosso integrando em sua forma explicitada:

0 50 .40
(s po(to) lt26) =2 cos? 2 sin® Z cos | s (to)| + sin® | frs(to)

— cos? gsin2 g|fr,s(t0)|2 + cos? g (1.45)
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Para realizar a integracao notamos que o integrando da equagao
(1.45) nao apresenta dependéncia em ¢ assim:

[ el putto) W) d2 = 2m [ G (o) ) sin 6,

restando apenas integrar a varidvel §. Finalmente obtemos a expres-
sao para a fidelidade:

_ | fr,s(to)] cosy + |f7“78(t0)|2

1
—. 1.46
3 6 + 2 ( )

F

A fim de obtermos o valor maximo para a fidelidade teremos

que escolher os campos magnéticos B; de modo que cosy = 1 e que

a amplitude de excitagao seja ao longo de toda a cadeia fy1(t) =
fn(t), assim obteremos:

L, U@l @R

F
2 3 6

(1.47)

Quando ocorre a perfeita transmissao de estado, F' = 1, em contra-
partida, quando nada é transmitido, F' = %, ou seja, fy(t) =0.

Na referéncia (BOSE, 2003), Bose mostrou em uma simula-
¢ao numérica, apresentada na figura 1.9, que o modelo, representado
pela equagéo (1.33), apresentava uma transferéncia de estados quan-
ticos perfeita, ou seja, F' = 1 para uma cadeia com N =2 e N = 4,
além disso mostrou que para valores crescentes de N o valor da fi-
delidade diminui. Utilizaremos a equagao (1.47), no capitulo 2, para
estudar o comportamento da fidelidade em uma cadeia de atomos
que apresenta uma desordem correlacionada.

1.7 EMARANHAMENTO

Existem algumas particulas que apresentam uma caracte-
ristica que nos impossibilita descrever cada uma delas de maneira
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Figura 1.9 — Fidelidade méaxima da comunicagao quantica alcangada em uma cadei-
a de spins de Heisenberg no intervalo de tempo de [0,4000/J] como
funcdo do comprimento N = [2,80] da cadeia. A linha horizontal repre-
senta a maior fidelidade para uma transmissao classica de um estado
quantico.

Fonte: (BOSE, 2003)

independente, dizemos que estas particulas estao emaranhadas. Este
¢ um conceito imprescindivel na computagdo quéntica pois possibi-
lita a criagao de protocolos de comunicacao inquebraveis além de
ser um recurso muito importante na transferéncia de estados quéanti-
cos, (ZWICK, 2012). Vamos considerar um estado bipartido |¢45),
que pertence ao espago de Hilbert Hy ® Hp, em que |[t4) € Hp €
Yp) € Hp. Um estado [ap) é dito emaranhado se ele ndo pode
ser escrito como o estado produto:

[YaB) = [Ya) ® [¥B) (1.48)

Para exemplificar um estado emaranhado, consideremos o
estado [+) = 272(|01) + |10)), se este estado for emaranhado nao
podera ser escrito como o estado produto |[v)®|w) em que [v) € Hy e
|w) € Hp. Afim de verificar se [ ) ¢ de fato um estado emaranhado,
vamos supor que |[1) = |v) ® |w), e analisar se a igualdade sera
satisfeita:
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[9T) = lv) ® w)
(a]0) +B[1)) @ (v]0) + 1))
oy |00) + b |01) + By [10) + B [11) .

Comparando os termos da igualdade acima encontraremos:

ay=0 p5=0
1 1
ad = — = —. 1.49
7 By 7 (1.49)

Que resulta em um absurdo ji que pelo menos um dos coeficientes
da igualdade sempre sera nulo. Em outras palavras, [¢1) # |v) ® |w),
logo |¢) € um estado emaranhado. [)T) faz parte de uma classe de
estados emaranhados conhecidos como estados de Bell, sao eles:

6%) = éuom +[11))
) = (o1} + [10)). (1.50)

Sl

2

1.7.1 Concorréncia

A concorréncia C, (WOOTTERS, 1998), é uma grandeza
que quantifica o emaranhamento entre duas particulas. Estamos in-
teressados em definir uma expressdo para a concorréncia, para um
dado sistema fisico de interesse. Vamos considerar o hamiltoniano
descrito por (ALMEIDA et al., 2017), que trata de um sistema de
férmions nao interagentes:

N N—-1
H = enilen— T3 (a1 +680), (1.51)
n=1 n=1

em que éIL cria e &, aniquila uma particula no n—ésimo sitio. A pre-
senca ou auséncia de um férmion em determinado sitio representa
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um estado com spin para cima ou um spin para baixo, respectiva-
mente.

Tomando [1) um estado arbitrario, Podemos escrevé-lo co-
mo uma combinagao linear dos vetores da base {|i)}:

) = _wili), (1.52)

em que w; sao as amplitudes de probabilidade e |w;|? representa a
probabilidade de encontrar a particula no i—ésimo sitio. O operador
densidade pode ser escrito da seguinte forma:

p= 1) (0] = 3 S wiw 1) 4. (1.5

Utilizando a base computacional {|00),[01),|10),|11)}, pa-
ra 2 bits quanticos, podemos escrever a matriz densidade reduzida
com o intuito de verificar o quao emaranhado estd um determinado
par de spins (7, 7). A matriz densidade reduzida p; ; para um par de
spins é escrita da seguinte forma:

pi = (1.54)

o O O 8
S Qo O
o 0o o O
o O O O

Onde, a = 1—|w;|?—|w;|?, b = |w;]?, ¢ = wwy, d =wjwj, e = lw;|?.

De acordo com (WOOTTERS, 1998) a concorréncia para
um estado misto bipartido sera dada por:
C(p) = maX{O, ()\1 — )\2 — )\3 — /\4)}, (155)

onde 0s A; sdo os autovalores, dispostos em ordem decrescente, da
matriz hermitiana R = \/,/pp,/p. H4 uma alternativa mais simples
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para encontrar os {\;}, que é a partir da raiz quadrada dos auto-
valores, todos reais, da matriz nao hermitiana pp, e p é dado pela
seguinte expressao:

5= (6Y®6Y)p* (6Y ©6Y), (1.56)

p* é o complexo conjugado de p e 6Y é a matriz de Pauli. Vamos
encontrar a matriz p. Primeiramente, o produto tensorial entre as
matrizes de Pauli resultara em:

o = O O
o O = O
o O O

Tomando o complexo conjugado de p, p podera ser obtido a partir
do produto das matrizes:

0 00 -1\ fa 0 0 0 0 00 -1
o o1 0 0 b do 0 01 0
P=10 10 o 0 ¢ e 0 0o 10 o0}

100 0 0000/ \=100 0
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Por fim, o Produto das matrizes p e p resulta em:

00 0 0
|0 Kk ke O
p— 1-
PP=10 ke b ool (1.57)
00 0 0

em que k1 = 2|w;|?|w;|?, ke = 2|wi|2w,-wj e ko = 2|w;[*wjw} e os
autovalores de 1.57 sdo a1 = g = a3z = 0 e oy = 4|w;|*|w;|*. Desta
forma poderemos encontrar uma expressao para a concorréncia, uti-
lizando a equagao (1.55) e os autovalores da equagao (1.57), entao
encontraremos:

C(pij) = 2|willwj]- (1.58)

Esta medida, assim como a fidelidade, é muito importante,
pois relaciona o grau do emaranhamento com a qualidade da trans-
feréncia de estados quénticos. C é um valor real que pertence ao
intervalo [0,1]. Em uma rede que apresenta um uma transferéncia
de estados quénticos, entre 2 bits quanticos, a e b, o valor da con-
corréncia C'(pgy) = 1 indica a ocorréncia de uma transferéncia de
estados quénticos perfeita pois o emaranhamento entre as particu-
las a e b ¢ maximo. Em contrapartida, C(p.y) = 0 ndo apresenta
transferéncia de estados quanticos, uma vez que as particulas estao
nao emaranhadas.
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s CAPITULO 2 s

RESULTADOS

2.1 DESORDEM CORRELACIONADA

Iniciamos o estudo da transferéncia de estados quanticos
(QST) a partir da criacdo do potencial desordenado. Trata-se de
uma série de N niimeros que apresenta aleatoriedade e também certo
grau de correlagoes dentro desta aleatoriedade. Cada elemento desta
série é gerado pela seguinte expressao:

N
_—_— 2.
n= 2 A G1)

em que z; ¢ um namero aleatério uniformemente distribuido tal
que z; € [-1,1] e A é um pardmetro ajustavel, que chamaremos
de comprimento de correlagdo. Com {y;} podemos construir uma
outra série de ntumeros {e;}, que serd nossa representacdo para o
potencial aleatorio de uma rede unidimensional. €; é gerado pela
seguinte expressao:
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£ = %’ (2.2)
(W) — (i)
onde a notacgao:
1k
(z:) = % Z L, (2.3)
i=1
representa a média aritmética de um dado {z;} = {x1, 22, ..., i}

A construcao do potencial aleatorio a partir da equagao (2.2) garan-
te que o potencial terd média nula, (¢;) = 0 e desvio padrao igual
a 1. Desta maneira, o sistema fisico estudado a partir deste poten-
cial, podera ser construido sem que as propriedades estatisticas do
sistema dependam do tamanho N da rede.

Podemos agora compreender de que maneira um dado & de
{e:}, influencia os seus vizinhos. Para isto vamos utilizar a funcao
de autocorrelagao:

C(r) = (ei€ivr) — (i) (Eitr) (2.4)
N-—r
em que (€;€;1y) = [Nlr} . Z €i€itr € (g;) = (€i4r). Vamos ana-

lisar a autocorrelagao do potencial aleatério variando o comprimento
de correlagdo A. Além disso, iremos analisar o comportamento da
energia potencial em fung¢ao dos sitios da rede, também levando em
conta varios valores do comprimento de correlagao.

Observamos, na figura 2.1b, que quando o comprimento de
correlagdo tem valor A = 25, C(r) tende a zero para distancias r
pequenas; este resultado indica que a série para A = 25 tem cor-
relagbes pequenas. Por outro lado, para A > 25 observamos que a
funcao de correlagdo tem comportamento nao nulo para distancias
bem maiores do que no caso de A = 25. Ou seja, em linhas gerais,
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Figura 2.1 — Em 2.1a é apresentada a energia tipica de cada sitio, gerada pela e-
quagdo (2.2), para N = 60000 e seu comportamento para o aumento
progressivo do comprimento de correlagdo A. Em 2.1b é mostrado o
grafico da autocorrelagdo em fungado da distancia onde cada curva é
calculada para um dado A.

Fonte: O Autor (2021)

estes resultados indicam que a medida que o valor de A diminui, a
série desordenada tem correlagoes internas mais fracas. Por outro
lado, a media que A cresce, a distribuicdo de desordem apresenta
comprimento de correlagdo maior. A figura 2.1a mostra como a dis-
tribuicao de energia é abrupta em relacao a um dado sitio n e seus
vizinhos, no entanto o aumento progressivo de A aumenta a forga de
correlagao de C(r) e a distribuigao de energia se torna gradualmente
mais ténue {e;}, deste modo, o valor que a energia potencial de um
dado sitio k se torna cada vez menor em relagao aos seus vizinhos,
lex —ek+1] = |€|, com o aumento do comprimento de correlagao. Este
resultado é importante pois mostra que o parametro de correlagao
A esta intimamente ligado com o grau(comprimento) de correlagao
da série dos potenciais {¢;}.

Uma outra analise foi feita com respeito ao potencial e sua
relagao com o crescimento do comprimento de correlagao. Investi-
gamos como o desvio padrao local médio, &, é influenciado pelo
aumento gradativo de A. O célculo de 7 foi realizado considerando
um Potencial com N = 100 sitios, em seguida foi calculado o desvio
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1
A/N
Figura 2.2 — Desvio Padrao local médio do potencial com desordem correlacionada
em funcdo de A/N

Fonte: O Autor (2021)

padrao local, o1, em um intervalo de tamanho Iy = 10, a quantidade
de desvios locais é dada pela quantidade de intervalos Iy que cabem
na sequéncia &; de tamanho N e o desvio padrao local médio é dado
entao por:

1 & N
= — —. 2.5
m; i m=L (2.5)

Como se pode observar na figura 2.2 o desvio padrao se
torna constante a medida que A/N cresce, esse resultado corrobora
com os resultados obtidos na figura 2.1a e tras um forte indicio de
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que a sequéncia {e;}, para valores crescentes do comprimento de
correlagdo, e para uma cadeia curta, ndo apresenta flutuagdes na
média dos desvios locais.

Em resumo, A funcao de autocorrelacio apresenta um com-
primento caracteristico de correlagao, o que indica que se trata de
uma fungdo de correlagao de curto alcance, atuando em 2 regimes:
Quando o comprimento de correlagdo é pequeno, C(r) apresenta
fracas correlagoes, em contrapartida, quando A é grande, C'(r) apre-
senta fortes correlagoes.

2.2 PROPRIEDADES DO CANAL DE ATOMOS

Vamos considerar inicialmente um canal de dtomos distri-
buidos unidimensionalmente como mostra a figura 2.3, em que T'
representa a energia de hopping entre os sitios. Vamos considerar
ainda que cada atomo contém um potencial de ionizagao aleatorio,
de maneira que o potencial do ¢-ésimo sitio da cadeia obedecera a
expressao da equacao 2.2.

T T T T T T
1 2 3 N-1 N

Figura 2.3 — Canal unidimensional com N atomos, com potencial de ionizagao ale-
atorio €; e forca de acoplamento T'

Fonte: O Autor (2021)

Considerando que cada dtomo interage apenas com seus primeiros
vizinhos, vamos utilizar a representacao de tight binding para descre-
ver o hamiltoniano 7, deste canal de &tomos com potencial aleatorio.
Ele sera dado por:

N N
A= ealn) (0| + T (In) (n+ 1] +|n+1) (n]),  (2.6)

n=1 n=1

Queremos entender as propriedades deste canal. Estamos
interessados em investigar a natureza dos estados deste sistema e
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descobrir se ele pode ser usado na transferéncia de estados quan-
ticos. Uma maneira de entender essas propriedades é por meio da
dindmica do sistema. Iremos executar a diagonalizacao direta do ha-
miltoniano para que possamos estudar os fenémenos de localizagao
do nosso modelo, através dos autovalores e autovetores de .77.. Utili-
zando a base dos orbitais {|n)} poderemos escrever o hamiltoniano
na representacao matricial da seguinte forma:

ee. T 0 0 0 0

T e T 0 0 0

0 T e3 T 0 0
=10 0 T g 0 0 (2.7)

S T 0

0 0 0 0 T exq1 T

0O 0 0 0 0 T en

Trata-se de uma matriz tri-diagonal, em que a diagonal principal
representa o potencial aleatério, e as sub-diagonais representam o
termo de hopping do elétron, os outros elementos da matriz sao
nulos ja que nao ha interagoes entre vizinhos distantes. Em nossos
célculos consideraremos T' = 1. Utilizamos a rotina computacional
LAPACK!, implementado codigos em python para diagonalizar o
hamiltoniano e gerar os dados necessarios para as anélises.

2.2.1 Fenomenos de Localizagao

Os fenémenos de localizagdo nos ajudam a compreender a
natureza dos estados do sistema. Estes estados podem ser localiza-
dos, dando ao sistema um caréter isolante, ou estendidos, indicando
que o sistema é metélico. Grandezas fisicas, como a razao de par-
ticipagao, por exemplo, que nos mostra a quantidade de sitios que
efetivamente participam da fungao de onda nao nula, caracteriza a
natureza do sistema. Estes resultados sao importantes pois nos a-

ILAPACK é um pacote computacional de algebra linear, escrito em Fortran 90,
possuindo varias rotinas, uma delas resolve problemas de autovalor, (LAPACK.. .,
2021).
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judardo a descobrir se alguns sistemas estao suscetiveis ou nao a
serem bons candidatos para realizagdo de transferéncia de estados
quénticos. Nesta se¢ao discutiremos alguns sistemas fisicos do ponto
de vista de alguns fené6menos de localizacao.

A figura 2.4 pode nos trazer um panorama acerca da natu-
reza dos estados do Sistema. Nela sao apresentados alguns graficos
onde o eixo E representa a energia e o eixo P a razado de partici-
pacdo, e cada quadro da figura representa um panorama para cada

N com um certo valor do comprimento de correlagao previamente
fixado.
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Figura 2.4 — A figura é constituida de 6 graficos que exibem o comportamento da
razdo de participagdo em funcdo da energia. Cada quadro apresenta
um panorama hipotético para 5 sistemas com tamanhos N distintos,

onde é considerado um valor fixado para o comprimento de correlagao

A.

Fonte: O Autor (2021)

Notamos que, para A = 1, a participagdo é, em termos nu-
méricos, uma fragdo muito pequena do tamanho do sistema. Obser-
vamos que o valor da participagao permaneceu praticamente inalte-
rado. Se considerarmos o centro da banda E = 0 vamos perceber
que o valor da participagao é praticamente constante Py ~ 20. Este
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resultado mostra que o sistema, para o comprimento de correlagdao
A =1, é localizado e altamente isolante ji que a fungdo de onda
fica localizada em uma parcela muito pequena dos atomos que com-
poem a cadeia, além disso nao aparenta ser um bom candidato para
a transferéncia de estados quénticos porque o comprimento de onda
da funcdo de onda localizada é muito pequeno em comparagdo ao
tamanho do sistema. Este resultado se repetiu para os diversos va-
lores de N analisados. consideramos inicialmente, N = 500 e entao
dobramos valor de N obtendo a razao de participagao respectiva
para cada N até N = 8000.

No entanto, para valores crescentes do comprimento de cor-
relacdo, a participacao assume valores de pico significativamente mai-
ores e distintos, como se pode observar nos demais quadros da figura
2.4. Em torno de E = 0, observamos que o aumento do comprimento
da correlagdo, por exemplo, para A = 80, acarreta em um aumento
da razao de participagdo com o aumento do valor de IV, atingindo
valores que sao da ordem do tamanho do sistema. Este resultado
indica que sistemas com comprimento de correlagao alto podem se
tornar bons candidatos a serem suscetiveis a transferéncia de esta-
dos quanticos, ji que a fungdo de onda nao nula passa adquirir um
comprimento de onda da ordem do tamanho do sistema. E impor-
tante investigar o comportamento de P(N) para entender com mais
detalhes a relacao entre a razao de participacao e o tamanho do
sistema.

No grafico da figura 2.5a obtivemos o comportamento de
P(N). Calculamos o valor da razdo de participa¢ao versus N ape-
nas considerando a energia no centro da banda. Consideramos um
intervalo de tamanho §FE = 0.1 em torno de £ = 0 e calculamos
o valor médio da participagao dentro deste intervalo, utilizando a
expressao definida na equagao (1.30). Este resultado nos d& um pa-
norama a respeito do comportamento razao de participagao. Com
ele foi possivel encontrar uma expressao analitica, através do uso
de um ajuste nao linear, que obedece uma lei de poténcia com uma
corre¢ao logarftmica:
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Px N"™InN, (2.8)

em que 4 representa a poténcia para determinado comprimento de
correlacdo A. Note que 74 < 1 o que nos da um forte indicio de que
o sistema apresenta estados que sao sempre localizados.
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Figura 2.5 — Em 2.5a é apresentado o grafico da participagao em fungao do tamanho
do sistema, para alguns valores do comprimento de correlacdo. Em
2.5b é mostrado o grafico da entropia de Shannon em fungdo de N,
onde da mesma forma como no caso anterior, sdo considerados alguns
valores para o comprimento de correlacdo. Em ambos os graficos ha

uma expressao do tipo lei de poténcia com correcao logaritmica que
pode caracterizar a natureza dos estados do sistema.

Fonte: O Autor (2021)

Na figura 2.5b é apresentado o grafico da entropia de Shan-
non em fungdo do tamanho da cadeia. Este resultado é uma outra
analise que pode ser feita para verificar a natureza dos estados. Aqui,
utilizamos a equagao (1.32) e consideramos o mesmo intervalo € no
centro da banda. Por fim, obtivemos o valor médio de S dentro des-
te intervalo. E utilizando um ajuste nao linear também foi possivel
obter uma expressao analitica do tipo lei de poténcia com correcao
logarftmica:

S o NP4InN, (2.9)
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em que 4 representa o expoente de IN. Descobrimos que, como 54
é sempre menor que 1, os estados sdo localizados, reforgando o resul-
tado que obtivemos anteriormente para a razao de participagao na e-
quagao (2.8). Em resumo, como os estados sao localizados, definimos
o sistema como isolante. No entanto percebemos que o comprimento
de localizagao desses sistemas é bem grande, para comprimentos de
correlagao altos. Este resultado sugere que, para sistemas com tama-
nho N pequenos, esta modelagem pode ser um bom candidato para
realizar experimento de transferéncia de estados quanticos que serao
discutidos na secio 2.4. Agora precisaremos investigar o comporta-
mento de P em relacdo a A, pois como o valor do comprimento de
correlacdo muda o valor da razao de participagao, queremos saber
quais sdo os melhores valores de A, para obter os maiores valores de

P possiveis.

2400 SR EP S S R —
K — N=500
L N=1000 _|
1800 N =2000
i =+ N=4000
i
& 12001 ]
i
H
i
i
600 i
| L | L | |
% 0.5 1 1.5 2
AN

(a) (b)

Figura 2.6 — Em 2.6a é mostrado o comportamento de P(A/N) para varios valores
de N. P satura quando A = N. A figura 2.6b é composta de 2 gréficos,
o maior representa o comportamento de P/N® enquanto que o menor
representa o comportamento de P(N) para A = N com o ajuste de

regressao do tipo lei de potencia.

Fonte: O Autor (2021)

Mostramos o comportamento de P(A/N) na figura 2.6a on-

. .. ~ A
de variamos a participacao em termos de ;. Notamos que quando

o comprimento de correlagao é maior que o tamanho do sistema, a
razao de participacao assume um regime de saturacao do tipo plato,
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o que indica que P evolui apenas para valores de A < N e entra em
um regime de saturagao para A > N.

Percebemos também que, na figura 2.6a no regime de A >=
N, o valor de P aparenta dobrar a medida que o valor de N é dobra-
do. Por exemplo, para N = 500, P ~ 300 e para N = 1000, P = 600.
Queremos encontrar uma forma de estimar o valor da razao de par-
ticipagao mais precisamente, no regime de saturacgao, para um certo
N, considerando A = N. Este resultado é mostrado na figura 2.5b
em que as curvas colapsam quando dividimos a participagao em ca-
da curva por uma poténcia do IV respectivo a cada curva. Obtemos,
na figura 2.5b, um regime de saturagdo Py =~ 0,65 que é comum
a todas as curvas, com este resultado poderemos construir uma ex-
pressao que indique a saturagao de P para qualquer N dada por:

Py = PyN® (2.10)

A poténcia que obtivemos foi a = 0,986. Para encontrar
este resultado, selecionamos os pontos P em torno de A/N = 1 na
figura 2.6a, em seguida plotamos esses valores em fungdo do seus
N respectivos. Uma regressdo nao linear do tipo lei de poténcia foi
aplicada para encontrarmos o valor de a.. Este resultado é mostrado
no grafico menor da figura 2.6b. Como os valores de « obtidos na
vizinhanca de A/N = 1 foram muito parecidos, diferindo apenas na
quarta casa decimal, mostramos apenas o valor para A/N = 1.

Na figura 2.7 plotamos o comportamento da razao de parti-
cipacdo em fungédo da energia, ilustrando o comportamento da par-
ticipacao quando os valores do comprimento de correlagao sao da
ordem do tamanho do sistema. Comparando diretamente com os
graficos obtidos na figura 2.4, observamos que, Quando A = N, ou
seja, quando estamos no regime de saturacao, os valores de P obtidos
em 2.7 sao sempre maiores que os obtidos em 2.4.
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Figura 2.7 — razao da participagao P em fungao de E, considerando A = N.
Fonte: O Autor (2021)

2.3 O CANAL COM ACOPLAMENTO

Agora estamos interessados em investigar propriedades trans-
feréncia de estados quanticos em nosso sistema. Entéao, para o canal
N de atomos que definimos na secdo 2.2, iremos acoplar uma fonte
com energia £, e um receptor com energia &,., de maneira que o novo
canal passaréd a conter N + 2 atomos, onde o primeiro atomo sera o
termo de fonte e o ultimo atomo sera o termo receptor. Este canal
pode ser visto com mais detalhes na figura 2.8. O canal acoplado
herda as caracteristicas no canal sem acoplamento, com energia po-
tencial €; e hopping T a diferenga é que o termo de acoplamento
da fonte com o canal e o acoplamento do canal com o receptor seréa
dado por g, que sera ajustavel.

O hamiltoniano do sistema, na representacao Thigt Binding,
serd dado por:

H =s) (s|es + g(|s) (2| + [N + 1) {r| + c.c) + |r) {r| e, + 2,
(2.11)

em que g é a amplitude de hopping entre os sitios |s) e |2) e entre
IN+1)e

r)y e A, é o Hamiltoniano do canal sem acoplamento que
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Figura 2.8 — Canal unidimensional com N atomos acoplado a uma fonte S e um
receptor R

Fonte: O Autor (2021)

definimos na equagao (2.6), porém reescrito da seguinte forma:

N+1 N+1
Ho=> enln)y(n|+T Y (In)(n+1+n+1)(n]), (2.12)

ja que o canal de &tomos comegca a partir do segundo atomo e termina
no penultimo atomo da cadeia com acoplamento. Uma forma de
estudar os fendémenos de transporte do nosso sistema é por meio
do operador de evolugao temporal, através da diagonalizacao direta
de 7. Deste modo, estaremos resolvendo a equacao de Schridinger
formalmente, obtendo sua solucdo exata. A representacdo matricial
do Hamiltoniano, na base dos orbitais, seréd dada por:

es g 0 0 0 0
g e T 0 0 0
0 T €3 T 0 0
0 0 T & 0 0], (2.13)
oo . T 0
0 0 0 0 T ent1 g

0 0 0 0 0 g &

Trata-se de uma matriz tri-diagonal, em que o termo de hopping g é
ajustavel, além disso, em nossos calculos consideramos 7' = 1. Assim
como na se¢ao 2.6, utilizamos a rotina LAPACK para diagonalizar o
hamiltoniano e com o auxilio da linguagem python, implementamos
os codigos para realizar a diagonalizacao e para estudar os fendmenos
de transporte.
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2.4 TRANSFERENCIA DE ESTADOS QUANTICOS

No gréfico da Figura 2.9 mostramos os valores da Fidelidade
méxima em funcdo das autoenergias do hamiltoniano do sistema
para uma cadeia de tamanho N = 60 e hopping de acoplamento g =
0.01. Notamos que, quando o comprimento de correlagdo é A =1 a
curva da Fidelidade atinge um valor de pico F' = 0, 56. Se atentarmos
para a equagado (1.47), perceberemos que, como dissemos, quando
nao ocorre transferéncia de estados quanticos o valor da fidelidade
méxima é de 0,5. Logo, para A = 1, o nosso modelo apresenta
uma fidelidade extremamente fraca, se aproximando do caso em que
nao ocorre transferéncia de estados quanticos. Este resultado ja era
esperado, pois ao analisar o primeiro quadro da figura 2.4 notamos
que o comprimento da funcao de onda localizada, para este mesmo
comprimento de correlagao, é muito pequeno em comparacao com o
tamanho do sistema.

0.9

0.8

= 0.7+

0.61-

0.5

Figura 2.9 — Grafico que representa o comportamento da Fidelidade maxima F' em
funcao da energia E.

Fonte: O Autor (2021)

No entanto percebemos que o aumento do valor do com-
primento de correlagao acarreta em um aumento da fidelidade do
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sistema. os maiores valores de pico obtidos, na figura 1.47 sao de
F =~ 0,875, indicando que F satura proximo deste valor. Este é um
bom resultado para a transferéncia de estados quanticos, mas nao
¢ considerada uma excelente transferéncia. Também é importante
observar que para A = 100 e A = 200 houve uma diminuigdo do
valor maximo da fidelidade em comparacao com valores menores do
comprimento de correlacao. Isso indica que parece haver um ponto
de saturagéo da fidelidade em relagdo ao crescimento de A.

Outra analise foi feita para a transferéncia de estados quan-
ticos através da concorréncia, que mede o grau de emaranhamento
do sistema. Tal resultado pode ser observado na figura 2.10 em que o
eixo vertical do grafico representa a medida da concorréncia e o eixo
horizontal representam as auto autoenergias obtidas na diagonaliza-
¢ao do hamiltoniano #7°. A concorréncia varia entre 0 e 1. C = 0
indica que o sistema nao apresenta emaranhamento, nao ha transfe-
réncia de estados quanticos, em outras palavras. Enquanto que C' = 1
representa o emaranhamento maximo, indicando uma transferénci-
a de estados quénticos perfeita. Notamos que Para o comprimento
de correlagdo A = 1 o valor de pico da concorréncia fica em tor-
no de 20% do emaranhamento méximo. Este resultado corrobora
com o que obtemos na fidelidade para o mesmo comprimento de
correlagdo, indicando que nao hé transferéncia de estados quénticos.
Quando Aumentamos o valor de A as curvas parecem colapsar em
um mesmo conjunto de valores, apresentando um valor de pico de
aproximadamente 93% do emaranhamento maximo, indicando que
h& transferéncia de estados quanticos. Assim como o resultado obti-
do no grafico da fidelidade, esta transferéncia de estados quénticos
nao é excelente, mas ¢ um bom valor para QST.

Queremos investigar de que maneira uma mudanca no valor
do termo de acoplamento da fonte e do receptor com o canal afeta
a transferéncia de estados quénticos.

Na figura 2.13, plotamos o valor da fidelidade em funcao da
energia para diversos valores do comprimento de correlagao. Seleci-
onamos os valores de A sempre menores ou iguais a N, visto que a
participagao satura quanto o comprimento de correlagao é maior que
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g=0.011
N =60
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Figura 2.10 — Grafico que representa o comportamento da concorréncia C' em fun-
¢ao das autoenergias de J7.

Fonte: O Autor (2021)

o tamanho do sistema. As figuras também apresentam um certo va-
lor de acoplamento g das bordas com o canal. Podemos observar que,
na figura 2.11a, onde o acoplamento das bordas com o canal é mais
fraco, os valores para fidelidade atingidos foram mais altos que os da
figura 2.11b, que apresenta um acoplamento do canal com as bordas
mais forte. Este resultado d4 um indicio de que o enfraquecimento
do acoplamento das boras com o canal melhora a transferéncia de
estados quanticos. Para entender melhor como se da a transferéncia
de estados quénticos em relagao ao hopping de acoplamento g, va-
mos plotar a fidelidade e a concorréncia, em funcao da energia, para
0 mesmo sistema, isto é, para um tnico valor de A e N, variando
apenas a intensidade do acoplamento das bordas com o canal, este
resultado é mostrado na figura 2.12.

Notamos que, no primeiro quadro da figura, onde tomamos
A =5, obtemos valores de fidelidade que nao ultrapassaram 75% do
valor maximo possivel para a fidelidade. No quadro abaixo, ainda
para A = 5, encontramos um valor de concorréncia de aproxima-
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Figura 2.11 — Em 2.11a plotamos o grafico da fidelidade em relagao a energia consi-
derando g = 0,01 e em 2.11b foi realizado a mesma plotagem porém
considerando a intensidade do acoplamento das bordas com o canal
10 vezes maior. Em ambos os graficos foram considerados valores do
comprimento de correlagdo A < N.

Fonte: O Autor (2021)

damente 0,73. Esses valores foram os maiores possiveis para este
comprimento de correlagao, considerando o acoplamento das bor-
das com o canal g = 0,001. Quando aumentamos a intensidade do
acoplamento g, para um valor 10 vezes maior, isto é, g = 0,1, a
fidelidade e a concorréncia diminuiram. O mesmo fenémeno ocorreu
quando aumentamos mais ainda a intensidade do acoplamento, pas-
sando a considerar g = 0, 2. Observamos os quadros & direita, ainda
na figura 2.12, notamos que o aumento do comprimento de correla-
¢ao para A = 30 aumentou os valores da fidelidade e da concorréncia
em comparagao com os graficos para A = 5. Este resultado mostra
que o aumento do comprimento de correlacdo A e o enfraquecimento
da intensidade do acoplamento das bordas com o canal melhoram a
transferéncia de estados quéanticos.

Podemos ainda observar a Transferéncia de estados quanti-
cos, fazendo uma breve comparacao com um potencial desordenado
que nao apresenta correlagoes Intrinsecas entre seus vizinhos e o po-
tencial dotado de correlacoes. Este caso é mostrado nas figuras 2.13a
e 2.13b, onde a curva com o pico mais baixo, em ambas as imagens,
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Figura 2.12 — Grafico que representa o comportamento da Fidelidade e concorrén-
cia C' em funcdo das autoenergias de J#. Sao apresentados F'(E) e
C(F) para os valores do comprimento de correlaggo A =5e A = 30
para um canal acoplado de tamanho N = 60.

Fonte: O Autor (2021)

representa a fidelidade e a concorréncia respectiva para o potencial
descorrelacionado. Este potencial é tal que cada sitio do canal possui
um potencial, normalizado, que foi gerado a partir de um ntimero a-
leatoério dentro do intervalo [—1, 1]. Percebemos que para o potencial
descorrelacionado tanto a fidelidade quanto a concorréncia assumem
valores muito baixos, mais ainda que o valor para o comprimento de
correlagdo mais baixo que estudamos. este é um resultado que in-
viabiliza a transferéncia de estados quanticos e mostra resultados
significativamente mais expressivos quando tomamos um potencial
correlacionado.
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Figura 2.13 — Em 2.13a plotamos o grafico da fidelidade em relacao a energia con-
siderando g = 0,01 e N = 60. apresentando, na curva mais baixa, o
valor maximo da fidelidade para uma QST em um potencial desorde-
nado descorrelacionado. Em 2.13b Realizamos o mesmo experimento,
porém avaliando o grau de emaranhamento entre as o emissor e o
receptor.

Fonte: O Autor (2021)
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CONSIDERACOES E PERSPECTIVAS

Investigamos a dindmica de um elétron para uma cadeia uni-
dimensional de 4tomos em que, por hipétese, cada dtomo apresenta
um potencial aleatério pertencente a um intervalo de largura W
que pode ser percebido através do grafico da figura 2.1a, e é gerado
pela equagao (2.4). Este potencial é uma consequéncia dos muitos
defeitos que um soélido real apresenta, como a falta da invariancia
translacional. Calculamos o hamiltoniano do sistema na representa-
¢ao tight binding, supondo que a interacao de um dado atomo ocorre
apenas entre os seus primeiros vizinhos. Estes resultados possibili-
taram o estudo das propriedades de localiza¢ao da rede em questao.
Descobrimos que um comprimento de correlagao muito fraco, gera
um potencial altamente desordenado. este potencial localiza a fun-
¢ao de onda da rede em uma fracdo muito pequena do seu tamanho
total. O sistema é altamente isolante. No antando, o aumento suces-
sivo do comprimento de correlagdo aumenta significativamente as
amplitudes ndo nulas da funcdo de onda, que efetivamente partici-
pam do canal. E apesar do sistema considerado ainda ser localizado,
esta localizagao abrange uma quantidade relevante de sitios da rede,
sendo da ordem do tamanho do sistema. O status de sistema locali-
zado, foi dado gragas as equagoes (2.8) e (2.9) encontradas a partir
dos graficos envolvendo a participagao e a entropia da Shannon em
fun¢ao do tamanho N do sistema, respectivamente. Encontramos
ainda um resultado bastante interessante. A razdo da participacao
P(N) satura para um dado valor do comprimento de correlagéo. En-
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contramos uma equagao que nos mostra que, para um sistema de
tamanho N, podemos estimar o ponto de saturagdo da razdo de
participagao. Isso nos possibilita obter melhores resultados, quando
ao aumento do comprimento da fun¢ao de onda do elétron. Este re-
sultado é relevante no estudo da transferéncia de estados quanticos,
como concluiremos mais adiante.

Uma vez estudado as propriedades de localizacao para o ca-
nal de atomos, acrescentamos bordas ao canal, um termo de fonte
e um termo receptor com energias potenciais iguais e energias de
acoplamento g ajustaveis. Mais uma vez, diagonalizamos o hamil-
toniano. Dessa vez considerando o novo canal, acrescido das bor-
das. Esta modificacdo nos permitiu estudar algumas propriedades
de transporte. nossos esforcos foram concentrados no calculo da mé-
xima fidelidade em uma transferéncia de estados quanticos e do grau
de emaranhamento. Este tltimo através da concorréncia. Encontra-
mos que, para comprimentos de correlagao fraco tanto a fidelidade
quanto a concorréncia foram muito baixas, mostrando um resultado
que inviabiliza a comunicagdo quéantica. Entretanto o aumento do
comprimento de correlagdo, aumentou significativamente os valores
de fidelidade e concorréncia. Para alguns valores do comprimento de
correlagdo, a concorréncia ficou muito proxima do emaranhamento
maximo. Notamos ainda que o enfraquecimento das bordas com o
canal, isto é, a diminuicao do valor da energia g de acoplamento, me-
lhorou a comunicagao quantica, indicando que o sistema é sensivel
a energias mais altas. Isso nos d4 um panorama acerca do regime de
saturacao que a fidelidade pode sofrer com o aumento expressivo de
g. Com isto, conseguimos detectar alguns regimes em que podemos
encontrar valores mais otimizados para uma transferéncia de estados
quénticos, seja aumentando o valor do comprimento de correlagao
ou ajustando o hopping das bordas com o canal.

Uma perspectiva futura é dar continuidade ao estudo da
transferéncia de estados quéanticos com correlagoes na desordem, au-
mentando a dimensao do sistema. Por exemplo, tratando de um sis-
tema bidimensional. Passariamos a considerar o canal em um regime
planar, como uma fita. Esta é uma maneira de aproximar o mode-
lo estudado cada vez mais da realidade, e compreender de maneira
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mais geral como o corre a transferéncia de estados quénticos.
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