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Resumo

Nesta dissertagao estudamos a dinadmica do emaranhamento entre dois qubits eletronicos
localizados em duas moléculas quanticas acopladas, onde cada molécula é composta por
dois pontos quanticos semicondutores. O foco principal é a producdo de estados maxi-
mamente emaranhados no sistema de dois niveis sem considerarmos perdas. Utilizamos
a concorréncia, uma medida de correlacao quantica, para analisar as caracteristicas do
emaranhamento dos autoestados do sistema obtidos através da diagonalizagao exata do
Hamiltoniano que descreve as moléculas quanticas. Definimos uma nova base, a base de
estados de Bell, que permite reescrever o Hamiltoniano para as moléculas acopladas. Essa
nova interpretacao possibilitou determinar dois subespacos de matrizes 2 ® 2 que elucidam
o comportamento do emaranhamento no sistema. Ainda auxiliados por esta nova base,
verificamos a dinamica do emaranhamento ao manipularmos parametros fisicos do sistema
como a dessintonia e o tunelamento entre os pontos contidos nas moléculas e a interagao
de Coulomb entre as moléculas. Identificamos um conjunto de pardmetros onde é possivel
obter estados maximamente emaranhados e condigbes onde nao é possivel emaranhar os

subsistemas.

Palavras-chave: Informagao Quéantica, Emaranhamento, Estados de Bell, Pontos

Quanticos, Moléculas Quanticas.
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Abstract

In this work, we study the dynamics of entanglement between two eletronic qubits inside
two coupled quantum molecules, where each molecule is consisting of two semiconductor
quantum dots. Our first interest is to explore the production of maximally entangled
states in the two level system not considering dissipation. Using the Bell states, we define
a new basis for the system of interest, which allows to obtain a new Hamiltonian for the
quantum molecules. To analyze the characteristics of eigenstates of the Hamiltonian which
describes the quantum molecules, we use a measure of entanglement called concurrence.
From the new base, we verify the behavior the dynamics of entanglement by manipulating
the physical parameters of the system as the detuning and the tunneling between the
quantum dots contained in molecules and the Coulomb interaction.We identified a set of
physical parameters which are linked to the creation of maximally entangled states and
other conditions where it is not possible to entangle the subsystems.

Keyworks: Quantum Information, Entanglement, Bell states, Quantum Dots, Quan-

tum Molecules.
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Introducao

Nas ultimas décadas, as areas de Computacao Quantica e Informacao Quantica passaram
por um acelerado desenvolvimento. Seu inicio se deu em 1982, quando o fisico Richard
Feynman (FEYNMAN, 1982) apontou o fato de que sistemas cldssicos nao sao capazes
de modelar eficientemente os sistemas quanticos e que estes s6 poderiam ser modelados
utilizando-se outros sistemas quénticos. Em 1985, Deutsch (DEUTSH, 1985) levantou
a possibilidade de uma maior capacidade de processamento dos computadores quanticos
em relagdo aos computadores classicos. Até 1990, as discussoes acerca da computagao
quéntica se limitavam apenas a curiosidades. Mas, em 1994 Peter Shor, (SHOR, 1994)
publica sua proposta de algoritmo quantico referente ao problema da fatoracdo de niimeros
inteiros grandes, e desde entdao a pesquisa nessa area tem despertado interesse devido as
suas possiveis aplicacoes tecnologicas em segurancga, comunicagoes, etc.

A possibilidade de definir superposic¢oes coerentes de estados quanticos é um dos fatores
por tras das vantagens do uso de computadores quanticos. Diferentemente da computacao
classica na qual um bit, unidade béasica de informacgao, pode assumir unicamente os valores
16gicos 0 ou 1, na computacdo quantica um bit quantico, ou qubit', pode ainda ser uma
combinacao linear de ambos. Essa superposicao de estados permite que os computadores
quanticos possam realizar operac¢oes simultaneas o que é chamado de paralelismo quantico
e nao tem analogo na computacao classica. O algoritmo de Deutsch foi o primeiro a utilizar
esse recurso e demonstrar a maior eficiéncia dos computadores quanticos, ao corroborar
que o mesmo resolveria o problema de determinar se uma func¢ao é constate ou balanceada
apés uma tUnica operacao (DEUTSH, 1985). O recurso do paralelismo qudantico também
foi utilizado por Shor em seu algoritmo quéntico para fatoracao de niimeros inteiros, algo-
ritmo que apresenta um ganho de velocidade exponencial sobre sua contrapartida classica
(GROVER, 1997; JOZSA, 1997).

'Um bit quantico, ou um qubit, é o andlogo quantico de um bit de informacdo. Enquanto um bit
pode assumir os valores 16gicos 0 ou 1, o gubit pode assumir os valores 16gicos |0), |1), ou ainda ser uma
superposigdo coerente de ambos os estados da forma: ¢ [0) + ¢1 |1)



Outra consequéncia do principio de superposicao é a criagao de estados quanticos ema-
ranhados, onde a interacao entre diferentes subsistemas mistura os graus de liberdade das
partes constituintes. O emaranhamento permite que dois ou mais subsistemas estejam
correlacionados de tal forma que um subsistema nao pode ser corretamente descrito sem
que a sua contra-parte seja levada em conta. Este fendmeno tem importantes aplicagdes no
processo de transmissao e processamento quantico de informacgao, sendo considerado um
ingrediente indispensavel na construgdo de um computador quéntico escalavel (CAVES |
2004), além de estar presente em diversos protocolos de informagao, como por exemplo,
a codificagao superdensa, o teletransporte quantico e a criptografia quantica (BENNETT,
1992; BENNETT, 1993; ROOS, 2004).

Algoritmos e protocolos de informacao sao baseados em sequéncias de operagoes 16-
gicas, que em Mecanica Quantica sao caracterizadas por transformagodes unitarias sobre
estados quanticos. Essas transformacgoes sao chamadas de portas logicas quanticas, sendo
essenciais & computacdo quantica portas que atuem sobre um e dois qubits. A imple-
mentagao de um qubit pode ser realizada utilizando qualquer sistema quantico de dois
niveis. Desta forma, faz-se necessario estudar sistemas fisicos que sejam candidatos promis-
sores a computacao quantica. Varias propostas experimentais tem sido realizadas, dentre
as quais podemos mencionar atomos e ions aprisionados (ROOS, 2004), condensados de
Bose-Einstein (BOEHI, 2009) e spins nucleares (KANE, 1998). Sistemas de estado sélido
tem atraido grande interesse devido a sua potencial aplicabilidade na implementacao de

processamento quantico de informacao (LOSS, 1998).

As tecnologias de nanofabricacao atuais permitem projetar os denominados pontos
quanticos, ou atomos artificiais. Nestes dispositivos, por se intercalar diferentes materi-
ais semicondutores, é possivel confinar espacialmente elétrons e buracos e explorar os gaps
de energia ou pardmetros de rede de cada material (MARK, 1993). Neste tipo de sistema,
um qubit pode ser definido usando a carga ou o spin da particula confinada, além dos esta-
dos excitonicos (KANE, 1998; LOSS, 1998; BORGES, 2010). Oscilagoes de Rabi entre dois
niveis, condi¢ao necessaria para a definicao de um qubit, tém sido reportadas neste tipo de
sistema (STIEVATER, 2001; BORRI, 2002). O processo de decoeréncia, fenémeno respon-
savel pela destruicao dos estados quanticos de superposicao, tem sido bastante explorado
em pontos quanticos (JACAK, 2005; VILLAS-BOAS, 2005; BORRI, 2003).

E possivel construir dispositivos mais complexos acoplando pontos quanticos. Um dos
sistemas de interesse na comunidade cientifica devido ao seu potencial de aplicagao para

o processamento quantico de informacao é a molécula quantica, constituida de dois pon-



tos quanticos acoplados via tunelamento (KRENNER, 2005; BRACKER, 2006; VILLAS-
BOAS, 2004). Estamos interessados num segundo sistema onde os elétrons pertencentes a
duas moléculas quanticas diferentes interagem via interacao coulombiana (HAYASHI, 2003;
SHINKATI, 2009). Neste sistema, um qubit é definido pela posi¢ao do elétron a esquerda ou
a direta da molécula correspondente, onde o tunelamento é o mecanismo que acopla os dois
estados. Trabalhos experimentais mostraram que é possivel realizar um conjunto universal
de portas de dois qubits (SHINKAI, 2009) e alguns trabalhos tedricos tém explorado aspec-
tos relacionados com emaranhamento e decoeréncia (EMARY, 2009; FANCHINI, 2010). A
necessidade de criar superposigoes de estados de qubits, na implementacao pratica das ope-
ragoes logicas, impoe o requerimento de que os parametros de interagao envolvidos sejam
rigorosamente controlados. Por esta razao, as investigacoes sobre os efeitos dos pardmetros
fisicos do sistema e dos processos de decoeréncia em sistemas quanticos promissores é um

passo essencial para construcao de um processador légico quantico.

Neste trabalho, tivemos como principal objetivo verificar como se comporta o emaranha-
mento no sistema de dois elétrons em duas moléculas quanticas acopladas ao manipularmos
seus parametros fisicos. Consideramos apenas dois niveis eletronicos para cada molécula,
caso onde o sistema se encontra isolado dos seus respectivos reservatorios eletronicos em um
regime de bloqueio de Coulomb. Analisamos o espectro de energia do sistema como funcao
das dessintonias entre os pontos quanticos contidos nas moléculas, e verificamos o compor-
tamento do emaranhamento dos autoestados correspondentes. Em seguida, reescrevemos
o Hamiltoniano do sistema em uma base de estados de Bell, afim de verificar o comporta-
mento fisico do sistema. Descrevemos teoricamente a dindmica das correlagées quanticas
em funcao do tunelamento e das dessintonias entre os pontos contidos nas moléculas. Em
todos os calculos de emaranhamento, onde consideramos as moléculas isoladas, utilizamos
como medida de emaranhamento a concorréncia (concurrence, em inglés), um quantificador
de emaranhamento eficaz tanto para estados puros, quanto para estados mistos e que é ttil
em sistemas 2® 2 e 2 ® 3.

A dissertagao esta disposta da seguinte forma: No capitulo 1, discutimos brevemente as
propriedades das nanoestruturas semicondutoras. Apds apresentar os aspectos gerais deste
tipo de dispositivo, descrevemos o nosso sistema fisico de interesse a saber, duas moléculas
quanticas acopladas. No capitulo 2, comegcamos discutindo brevemente o formalismo do
operador densidade, essencial no estudo do emaranhamento. Em seguida, revisamos os
aspectos mais importantes sobre o problema do emaranhamento em sistemas quanticos,

descrevendo as caracteristicas gerais do emaranhamento, critérios de separabilidade e quan-



tificadores de emaranhamento, dentre eles a concorréncia e a negatividade. No capitulo 3,
apresentamos os resultados obtidos para o sistema composto por duas moléculas acopladas.
Discutimos inicialmente o espectro de energia e sua relacao com o emaranhamento no sis-
tema. No capitulo 4, verificamos a possibilidade de gerar dinamicamente estados altamente
emaranhados. Analisamos os efeitos da taxa de tunelamento entre os pontos das moléculas
individuais através de resultados numéricos e analiticos. As perspectivas com relagdo ao
estudo da influéncia de processos de decoeréncia estao dispostas no capitulo 5, onde inici-
amos uma abordagem sobre os possiveis mecanismos de decoeréncia no sistema de estudo

deste trabalho. As conclusbes da dissertacao se encontram no capitulo 5.



Capitulo 1
Moléculas Quanticas acopladas

Em este capitulo, apresentamos o sistema fisico de interesse, que consiste em elétrons den-
tro de duas moléculas quanticas acopladas. Cada molécula é composta por dois pontos
quanticos semicondutores acoplados entre si por tunelamento. Com o objetivo de en-
tender melhor este tipo de sistema, fazemos na secao 2.1 uma discussao breve sobre as
propriedades de confinamento presentes em heteroestruturas semicondutoras. Na secdo
2.2, ap6s apresentar os aspectos gerais dos pontos quanticos semicondutores, descrevemos

de forma detalhada o sistema composto por duas moléculas quanticas acopladas.

1.1 Heteroestruturas Semicondutoras

Apos a demonstracao do efeito transistor por J. Bardeen e W. Brattain em 1947, os materi-
ais semicondutores tém sido responsaveis por inimeros avangos, seja no campo tecnolégico
ou na area de pesquisa em ciéncia basica. Até os anos 60, os dispositivos semicondu-
tores eram baseados em materiais tipo bulk, ou seja, por¢oes de material de dimensoes
macroscopicas. Em 1970, Esaky e Tsu propuseram a fabricacdo de estruturas hibridas,
denominadas heteroestruturas semicondutoras, formadas por finas camadas de materiais
semicondutores diferentes e intercalados (ESAKY, 1970). As primeiras observacoes exper-
imentais relacionadas a estas estruturas vieram em 1974 e demonstraram as consideraveis
vantagens que estes dispositivos trariam: Chang, Esaky e Tsu observaram o tunelamento
ressonante em barreiras duplas (CHANG, 1974), Esaky e Chang mediram propriedades
de transporte (ESAKY, 1974) e Dingle, Wiegman e Henry observaram a quantizagdo no
espectro de energia em pogos quanticos (DINGLE, 1974).

Os métodos de crescimento até entao disponiveis possibilitavam o crescimento de cristais
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Figura 1.1: (a) Representagao esquematica de uma heteroestrutura AlGaAs/GaAs crescida
na diregao z, sendo L a espessura da camada intermediaria. (b) Representacao do perfil de
potencial dos pocos quanticos, onde AE, e AFEy, sao respectivamente a diferenca de energia
das bandas de condugao e de valéncia dos materiais e Fycaasaicans) ¢ a energia do gap do
GaAs (AlGaAs). (c) Banda de conducao da heteroestrutura na direcao de crescimento,
onde duas barreiras de potencial formam um poco de potencial com altura V.



de alta qualidade. No entanto, havia necessidade de uma melhora nas técnicas de cresci-
mento afim de conseguir camadas com espessuras nanométricas. Essa dificuldade foi supe-
rada nas décadas de 80 e 90 com novas tecnologias e novas técnicas de crescimento, dentre
elas a mais utilizada atualmente é o crescimento epitaxial por feixe molecular (MBE, do
inglés molecular beam epitazy), técnica de crescimento de cristais a partir da evaporacao
de elementos em um ambiente de ultra-vacuo (10 vezes menor que a pressao atmosférica)
onde o cristal crescido possui a mesma estrutura cristalina do material (substrato) sobre o
qual estd sendo formado (HERMAN, 1996). As heteroestruturas fabricadas por MBE sao
sistemas de altissima pureza com regioes ativas muito finas, que possibilitam um aumento
da velocidade de operagao dos dispositivos. Um elevado controle do crescimento também
¢ obtido por meio de outros processos como a epitaxia por deposicao de vapor quimico
(CVD, do inglés chemical vapor deposition), a epitaxia por feixe quimico (CBE, do inglés
chemical beam epitaxy) e a epitaxia de fase liquida (LPE, do inglés liquid phase epitaxy).
Intercalar materiais semicondutores em camadas de espessuras nanométricas tem como
objetivo explorar a quantizacdo do movimento dos portadores de carga ao longo da estru-
tura. Em todas as técnicas de fabricagao, essa quantizacao de movimento é feita explorando
as diferencas dos parametros fisicos dos materiais envolvidos nos processos de fabricacao.
Os pocos quanticos, por exemplo, sao estruturas formadas por uma fina camada de um
semicondutor colocado entre duas camadas de um outro semicondutor com gap' maior.
Uma vez que os gaps de energia desses materiais sao diferentes, as bandas de conducao
e de valéncia nestes sistemas formam naturalmente pocos e barreiras de potencial para
elétrons e buracos, restringindo o movimento dos portadores em duas dimensoes. Através
desses pocos quanticos é possivel produzir fios quanticos onde o confinamento é unidimen-
sional. Outra propriedade fisica 1til para se obter o confinamento é o parametro de rede
dos materiais semicondutores. Quando ha uma grande diferenca entre o parametro de rede
do substrato e o material a ser depositado, observa-se a formacao de ilhas que podem ser
consideradas como pontos quanticos onde o confinamento se da nas trés dimensoes. A for-
macao dessas ilhas é energeticamente favoravel porque as particulas do material depositado
tém maior energia de ligacao entre si do que com o substrato (WARBURTON, 2002).

A reducao de dimensionalidade que ocorre nas heteroestruturas semicondutoras, pode

LA populacdo eletrénica de qualquer cristal é agrupada em bandas de energia separadas por regides
proibidas, as quais correspondem a intervalos de energia nao permitidos para o elétron. Esta lacuna de
energia é conhecida como gap de energia. Um elétron na banda de valéncia precisa ser excitado, no minimo,
com a energia do gap para que haja uma transicdo desta banda para a de conducdo. Quando um elétron
passa para a banda de condugdo, ele deixa um estado desocupado na banda de valéncia que se comporta
como uma carga positiva e recebe o nome de buraco (KITTEL, 1978).
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ser tratada utilizando um problema bastante conhecido dentro da Mecanica Quéntica:
0 pogo quantico quadrado unidimensional. A figura 1.1 (a) mostra a representagdo es-
quematica de uma heteroestrutura de GaAs/AlGaAs, onde a juncao de materiais com
diferentes gaps de energia faz com que aparecam potenciais na direcao de crescimento para
elétrons e buracos (figura 1.1 (b)). A presenga da heteroestrutura gera na banda de con-
duciao® um poco de potencial na dire¢ao z conforme mostrado na figura 1.1 (c). A equagao
de Schrédinger, na aproximacdo de massa efetiva®, para um elétron de massa m* neste

caso pode ser aproximada por

Com*

h ( 0* 09 0?

Utilizando separacao de varidveis, ¥(z,y, 2) = ¢, (), (y).(z), obtemos as seguintes

equagoes para cada direcao:

hoo?
_2m* @%(fﬁ) = Ex%(fl?) (1'2)
e 5atn(0) = By (13)
ho0?
5t (2) + V(2)L(2) = Batiu(2) (1.4)

A solugdo das equagoes (1.2) e (1.3) sao ondas planas dadas pelas fungoes 1, (z) = e*=*

e
¥, (y) = €*¥ | e as autoenergias relacionadas sao dadas respectivamente por E, = fik2/2m*
e b, = hks /2m*, sem nenhuma restricao sobre os valores de k, e k,. Este fato indica que

o espectro de energias é continuo e a func¢ao de onda nao esta confinada nas diregoes x e .

Na direcao z, onde temos as heteroestruturas, as fungoes de onda para estados pares

sao dadas por

Aek z < —L/J2;
¥:(2) ={ Beos(k.z), —L/2<z<L/2; (1.5)
Ae~ =, L/2 <z,

2Um poco de potencial é também formado na banda de valéncia de modo que todos os efeitos de
confinamento sdo observados também nos buracos.

3Massa efetiva de elétrons e buracos em um semicondutor é definida tendo em conta as forcas exercidas
sobre os portadores pelos a&tomos presentes no cristal; essa massa é diferente em semicondutores diferentes,
por conseguinte, a mobilidade dos portadores de carga é diferente em semicondutores diferentes (KITTEL,
1978).



onde k, = 2m*E,/hi e k = /2m*(V. — E,)/h. Diferente das funcdes 1, e 1, que
estao uniformemente distribuidas no plano zy, a fungao 1, é restrita a regiao |z| < L/2,
caindo exponencialmente na regiao das barreiras. O potencial de confinamento gerado
pela heteroestrutura reduz um grau de libertade do sistema, por isso os pocos quanticos
sao conhecidos como sistemas bidimensionais, onde o termo dimensionalidade refere-se
ao numero de graus de liberdade do elétron. Além de reduzir os graus de liberdade do
sistema, a presenca de uma heteroestrutura discretiza o espectro de energia relacionado ao
movimento do elétron na diregdao z, pois as condicoes de contorno em —L/2 e L/2 levam
a equacoes transcendentais que sao satisfeitas apenas para certos valores de FE, , portanto
os niveis de energia em z sdo discretos. Assim, a energia do sistema onde os portadores

estao confinados a se mover em duas dimensdes (pogos quanticos) é dada por

2

2m*

_ 2 2 (n)

E= (k2 + k) + B, (1.6)
comn = 1,2,3, ..., onde o espectro de energia é quantizado somente na direcdo onde ha
confinamento. Ja em um sistema no qual os portadores estao confinados a se mover em
uma unica dire¢ao, como no caso dos fios quanticos, onde os portadores estao livres apenas

na direcao x, temos
2

h
E=_—k+E™+E™ 1.7
2m* x + Yy + z ( )
comm = 1,2, 3, ... Finalmente, quando os portadores estao confinados em todas as diregoes,

como nos pontos quanticos, temos
E=EY 4+ EM™ + EM™, (1.8)

com [ =1,2,3,... onde obtemos um espectro de energia completamente discreto.

Do ponto de vista das propriedades eletronicas, a redugao da dimensao tem efeito direto
na densidade de estados do sistema. A densidade de estados é a fungdo que descreve o

numero N de estados disponiveis por energia por unidade de volume

24N

g(F) = VdE (1.9)

O fator 2 leva em conta o fato de que dois elétrons de spin oposto podem ocupar cada estado

de energia e V é o volume do cristal. Para um sistema tridimensional (semicondutor bulk)

9



a densidade de estados e proporcional a raiz quadrada da energia

1 /2m*\%?
P (E) = W( = ) E—e, (1.10)

onde ¢; sao as energia discretas dos niveis. Para os pocos quanticos a densidade de estados

é uma funcao degrau

9" (B) = —50 (B —&); (1.11)

para os fios quanticos temos

m

g'P(E) = W; Vm*2(E — €); (1.12)

e para pontos quanticos a densidade tem a forma
¢"P(E) = 26(E — ¢). (1.13)

A figura 1.2 mostra os efeitos da reducao da dimensionalidade sobre a densidade de estados.
De acordo com a equagao (1.10) a densidade de estados de semicondutores tipo bulk é uma
fungao continua como mostra a figura 1.2 (a). Quando os portadores estao livres para
se mover apenas em duas dimensdes como no caso dos pogos quanticos ha quebras na
continuidade da fung¢do (equacao 1.11) o que podemos ver na figura 1.2 (b). No caso dos
fios quénticos (1D), vemos na figura 1.2 (c) que a densidade de estados é caracterizada
por singularidades (VAN HOVE, 1953). Ja a densidade de estados dos pontos quanticos
é simplesmente dada por uma séries de fungoes delta (figura 1.2 (d)) e, como nos atomos,
depende apenas do ntimero de niveis confinados, sendo por isso muitas vezes chamados de
dtomos artificiais (KASTNER, 1993).

1.2 Pontos quanticos

Assim como os atomos naturais, os pontos quanticos possuem um espectro discreto de niveis
de energia e podem conter um nimero discreto de elétrons. Atomos artificiais, no entanto,
possuem uma propriedade tnica: a corrente através do ponto e a capacitancia entre os
condutores podem variar em muitas ordens de grandeza quando a carga é alterada por um
tnico elétron (MICHLER, 2003). Os diferentes tipos de pontos quanticos e suas diferentes

propriedades sao definidos por seus processos de formagao. A auto-organizac¢ao é o modo
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Figura 1.2: Comparacao entre as densidades de estados em funcao da energia para sistemas
de dimensao trés (3D), dois (2D), um (1D) e zero (0D). (a) Densidade de estados em
semicondutor tipo bulk; (b) Densidade de estados em pogos quanticos; (c¢) Densidade de
estados em fios quanticos; (d) Densidade de estados de pontos quanticos (CORCORAN,
1998).

mais utilizado no crescimento de pontos quanticos semicondutores, esses tipos de pontos
podem ser crescidos principalmente por técnicas de crescimento epitaxial como MBE e o
MOVPE (Metalorganic Vapour Phase Epitary). Esta técnica tem boa reprodutividade e

2 2 sendo

a densidade de pontos quénticos é tipicamente da ordem de 10°cm~2 a 10'tcm™
sua principal desvantagem a posi¢ao aleatoria dos pontos quanticos. Técnicas de litografia,
como a litografia por feixze de elétrons e a litografia por feize de ions, e a técnica de campo

elétrico modulado também sdo bastante utilizadas.

Como foi mencionado anteriormente, utilizando técnicas de MBE é possivel construir
heteroestruturas com niveis de energia quantizados na dire¢do do crescimento, enquanto
os elétrons ficam livres para se moverem nas outras duas diregoes. Esses elétrons livres
nesse plano constituem o que se chama de gés de elétrons bidimensional (2DEG) cujos va-
lores tipicos da densidade eletronica sdo de (1 —5)10""m~2. Um exemplo da construgio de
um gés bidimensional consiste em formar uma jun¢ao de uma amostra de GaAs com uma
amostra de AlGaAs, cujos parametros de rede de ambos os materiais, por serem pratica-
mente iguais, permitem um “casamento” quase perfeito na interface. A partir desse gas de
elétrons bidimensional é possivel confinar elétrons nas outras duas dire¢oes formando assim

um ponto quantico. Esse confinamento pode ser obtido pela formacao de pequenos discos
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Figura 1.3: (a) Imagem representativa de uma juncao de amostas dos materiais semi-
condutores GaAs/AlGaAs que formam, devido a diferenga do gap de energia entre esses
materiais, um géas de elétrons bidimensional. O confinamento nas outras duas diregoes
ocorre com a aplicagao de tensoes de voltagem nos eletrodos formados sobre a camada de

AlGaAs; (b) Imagem de um ponto quantico eletrostatico similar ao da figura (a), feita
através de microscopia eletronica (KOUWENHOVEN;, 1998).

de GaAs e AlGaAs posicionados entre eletrodos, de forma que os elétrons podem fluir ao
longo do eixo z ou definindo a regiao de confinamento do ponto quantico no plano do gas
bidimensional através da construcao de eletrodos metalicos sobre o gas de elétrons. As
figuras 1.3 (a) e (b) mostram um ponto quantico construido pelo confinamento de elétrons
no plano do gas bidimensional onde, quando uma voltagem ¢é aplicada aos eletrodos, o
campo resultante expele os elétrons dessa camada e os comprime em pequenas regioes. A
intensidade do confinamento nessas regides, bem como o nimero de elétrons contidos nesse
tipo de ponto quantico podem ser bem manipulados pela variacao da voltagem nos eletro-
dos. Esse tipo de ponto, chamado de ponto quantico eletrostatico, tem tido importancia
fundamental no estudo da fisica de muitos corpos em sistemas fermionicos (REIMANN|,
2002). Transporte eletrdnico, efeitos de bloqueio de Coulomb e regime Kondo também
tém sido investigados nestes sistemas (CRONENWETT, 1998; GOLDHABER-GORDON,
1998).

1.2.1 Pontos quanticos duplos

O proximo passo, depois de estudar pontos quanticos individuais, é estudar os sistemas
compostos por mais de um ponto. Uma motivacao importante para esta andlise é a ideia
recente de utilizar pontos quanticos acoplados para aplica¢des em a computacao quantica,
como no trabalho de Loss e DiVincenzo em que o spin dos elétrons em cada ponto atua

como um qubit (LOSS, 1998). Existem também propostas de pontos quanticos nos quais o
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Figura 1.4: (a) Imagem, feita através de microscopia eletronica, da amostra utilizada
por Fujisawa et al. Os eletrodos Vi, Vi, Vo, V. e Vi sdo tensionados negativamente,
afim de definir os dois pontos quanticos (L e R, do inglés left e right) entre a fonte (S,
do inglés Source) e o dreno (D, Drain). Vsp é a diferenga de potencial entre a fonte e
o dreno. (b) Diagrama esquemdtico do regime de transporte eletronico. I'; e I'g sdo,
respectivamente, as taxas de tunelamento da fonte para a |L) e de |R) para o dreno, € é
a dessintonia. (c) Regime de bloqueio de Coulomb (FUJISAWA, 2004). (d) Dessintonia
entre os niveis eletronicos dos pontos L e R, definia por meio da diferenca dos potenciais
quimicos: € = ug — pur, onde ur e g sado respectivamente o potencial quimico do ponto
da esquerda e da direita. (e) Representagdo esquemadtica da transigdo, efeito da taxa de
tunelamento A, entre os dois niveis eletronicos que definem o qubit na molécula.

grau de liberdade da carga eletrdnica é explorada para definir o qubit (BARENCO, 1995;
BRUM, 1997; ZANARDI, 1998).

Em uma serie de artigos, publicados por Hayashi e colaboradores, foi demostrado que é
possivel manipular coerentemente um tnico elétron excedente em um sistema constituido
por dois pontos quanticos acoplados por tunelamento (HAYASHI, 2003; FUJISAWA | 2004).
Os pontos foram definidos por portas metalicas no gas de elétrons bidimensional em uma
heteroestrutura de GaAs/AlGaAs, conforme mostrado na figura 1.4 (a). Assim como
pontos quanticos isolados sao considerados como atomos artificiais, dois pontos quanticos
acoplados podem ser considerados uma molécula artificial. Os autores demonstraram que
o qubit pode ser inicializado, manipulado e medido, pela manipulacao da diferenca de

voltagem entre a fonte e o dreno, Vgp.
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Na figura 1.4 (b) apresentamos o diagrama esquemadtico do regime de transporte, onde
o sistema ¢ inicializado com o tunelamento do elétron da fonte para o ponto da esquerda,
isso ocorre quando Vsp >> 0 (~ 650p€eV) e a taxa de tunelamento I';, é muito maior que
a dessintonia na molécula. Apds a inicializacao, a diferenca de voltagem entre a fonte e
o dreno ¢ desligada Vsp = 0, por um tempo de manipulagdo, onde a molécula é ajustada
em um regime de bloqueio de Coulomb, figura 1.4 (¢) (LIVERMORE, 1996). Neste caso,
é permitido apenas tunelamento de primeira ordem (A) entre os pontos da molécula, de
modo que o elétron pode oscilar entre o ponto da esquerda e o ponto da direita. Durante
este tempo de manipulagao, temos um sistema artificial de dois niveis que define o qubit de
carga (FUJISAWA, 2004): o elétron em excesso ocupa ou o ponto da esquerda (do inglés
left, |L)) ou o ponto da direita (right, |R)), o que define o nosso qubit.

Apos o tempo de manipulacao, Vsp € restaurada para o processo de medida, figura 1.4
(b) (FUJISAWA, 2004), e o elétron tunela do ponto da direita para o dreno contribuindo
para a medida de corrente. Assim, com excecao do tempo de manipulacao, o sistema perde
e recebe elétrons para os reservatérios, de modo que possui quatro niveis eletrénicos: |L),
|R), nenhum elétron na molécula |0) e um elétron em excesso em cada ponto da molécula
|2).

Em nosso trabalho, consideraremos inicialmente o regime de bloqueio de Coulomb,
onde temos apenas os estados |L) e |R) que definem o nosso qubit. Neste caso, podemos
considerar dois estados de carga, em que um elétron em excesso ocupa o ponto da esquerda
(do inglés left, |L)) ou o ponto da direita (right, |R)), com potenciais eletroquimicos py, e

1R, respectivamente. O Hamiltoniano efetivo da molécula pode ser escrito como

H= ;&t(t)az + ;Aaz, (1.14)
onde € ¢é a dessintonia entre os niveis eletronicos do ponto da direita e o da esquerda,
caracterizada por € = pr — pg (figura 1.4 (d)). O parametro A descreve o tunelamento
entre pontos da molécula (figura 1.4 (e)) e 0; (j = x, vy, z) sao as matrizes de Pauli.

Em um importante experimento recente, Shinkai et al. (SHINKAI, 2009) construiram
um dispositivo, onde duas moléculas quanticas estao acopladas eletrostaticamente mas
isoladas por conducao, cada uma contendo um qubit de carga. Nesse sistema a corrente
de tunelamento ressonante através de cada molécula é influenciada pelo estado de carga
da segunda molécula (SHINKAI, 2007), e os estados de carga nas duas moléculas oscilam
coerentemente. Por meio de medidas de transporte, foi demonstrado que é possivel realizar

um conjunto de portas de dois qubits, um dos requisitos essenciais a computacao quantica.
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Figura 1.5: (a) Imagem feita através de microscopia eletrénica do dispositivo utilizado por
Shinkai et al.. Os circulos representam os pontos quanticos nas moléculas M1 e M2. Todas
as medidas foram realizadas a temperatura T = 100mK e a um campo magnético de 0.6T.
As dessintonias nas moléculas, €1 e €5, e 0 tunelamento entre os pontos, A; e Ay, foram
controlados independentemente através da alteracao da tensao em algumas portas afim de
compensar a interferéncia eletrostatica (SHINKAI, 2009). (b) Diagrama esquemadtico que
descreve a transicdo entre os niveis eletronicos devido as taxas de tunelamento A; e A,.

Na figura 1.5, a imagem feita com uso de microscopia eletronica mostra o sistema inte-
grado pelas duas moléculas, M1 e M2, implementadas na heteroestrutura de GaAs/AlGaAs.
Cada molécula possui uma fonte e um dreno individual, isolados eletricamente uns dos ou-
tros, garantindo que se possa medir correntes independentes em M1 e M2. Todos os
parametros dos qubits podem ser bem controlados através das 11 portas de voltagem que
integram o sistema. Afim de preservar a interacado de Coulomb entre os dois qubits, as

moléculas sao ajustadas em um regime de acoplamento fraco.

A base computacional das moléculas acopladas pode ser definida por:
{IL,L),|L,R),|R,L),|R,R)}, (1.15)

onde a base do sistema bipartite resulta do produto direto da base {|L), |R)} associada a

cada molécula (M1 e M2).

O Hamiltoniano que descreve este sistema é dado por (SHINKAI, 2009):

. 1 , . J
fong = 55 (2009 + Aiol?) + S0 @ o (1.16)

(2
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onde ¢; é a dessintonia entre os niveis eletronicos dos pontos de cada molécula individual
definidos de acordo com a descricao da figura 1.4 (d) e A; representa o tunelamento den-
tro de cada uma das moléculas M (i = 1,2). Os ultimos acoplam os estados do sistema
conforme pode ser visto na figura 1.5. A interacao de Coulomb entre os elétrons esta asso-
ciado a J. Utilizando o seguinte ordenamento de base {|LL) ,|LR),|RL),|RR)} podemos

escrever o Hamiltoniano na forma matricial:

es 4 J Ag Ay
> 1 2 2 0
Ay eqd _ J 0 Ay
i _ 2 2 4 2
Hom = Ay 0 _&d _ J Ay (1'17)
2 2 4 2
Ay Ag _&s 1 J
O 2 2 2 + 4

COMm €, = €1 +E9 € Eg =E1 — Ea.
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Capitulo 2
Emaranhamento Quantico

Neste capitulo, apresentaremos de maneira concisa alguns dos conceitos fundamentais para
o desenvolvimento deste trabalho. Na se¢ao 2.1, introduzimos o operador densidade, sua
definicdo, interpretacao e propriedades, que sera utilizado em todos os estudos apresentados
nesta dissertacao. Na secdo 2.2, abordamos o conceito de emaranhamento em sistemas
quanticos, fazendo uma breve discussao sobre critérios de separabilidade e quantificadores
de emaranhamento, dando destaque a dois quantificadores, a concorréncia utilizada nos
resultados apresentados nesta dissertacao, e a negatividade medida que utilizaremos em

calculos futuros.

2.1 Operador densidade

Na Mecanica Quantica, dado um certo Hamiltoniano com autovalores e autoestados definidos,
podemos descrever qualquer estado puro como uma superposicao de autoestados dada pela
equagao

W) = %:Ck [Uk) (2.1)

onde, os estados |1;) formam um conjunto completo de fungoes ortonormais do espaco de
Hilbert, e os coeficientes ¢, satisfazem a relagio 3"|c|? = 1. Assim, toda a informacao sobre
k
o estado estd contida no vetor |¥) e os coeficientes ¢ sao interpretados como amplitudes
de probabilidade.
Porém, na maioria dos casos de interesse onde o sistema fisico interage com o ambiente
que o cerca, lidamos com informagao incompleta sobre o estado do sistema. Este fato esta

relacionado ao conceito de probabilidade dentro da fisica estatistica. Neste formalismo, o
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sistema é descrito com um estado misto. Consequentemente, nao é possivel descrever uma
mistura estatistica na forma de um vetor de estado e nestes casos é conveniente utilizarmos
uma descri¢ao alternativa baseada no operador densidade (COHEN-TANOUDJI, 1978).
A representacao de um sistema por um operador densidade apresenta vantagens a re-
presentacao através de um vetor de estado, porque é de aplicagao geral a qualquer sistema,
quer seja um estado puro, quer seja uma mistura estatistica. Um estado puro pode ser

representado tanto por um vetor de estado [¢)(t)) como pela matriz densidade,

p(t) = [v(#) (L(B)]- (2.2)

Por sua vez, uma mistura estatistica s6 é devidamente representada por uma matriz den-

sidade da forma:

pt) = prpr(t) =D e [Ve(t)) (Wi(t)] (2.3)

em que py sao as probabilidades associadas a cada estado |1 (t)) da mistura, e pg(t), é o
operador densidade associado ao mesmo estado.
O operador densidade é definido de forma que possa descrever informacoes do sistema

em estudo, e satisfaz as seguintes propriedades:

1. p é hermitiano:
T
pl= <Zpk: Vk) <¢k|> = pi [Uk) (k| = p. (2.4)
k k

2. p é um operador positivo semi-definido,

W) = Wl (gpk ) w) )
=>"pi, (¥ [) (Wi V)

= > o [0 )" > 0. (2.5)

k

3. p tem a propriedade de conservar a probabilidade. Considerando a normalizacao do

estado em que o sistema se encontra, temos que

Zk: len(t)]” = zk:pkk(t) =L (2.6)
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A soma dos elementos da diagonal da matriz densidade é denominado traco da matriz,
Tr{p(t)}, essa soma deve sempre ser igual & unidade o que expressa a conservagao de

probabilidade dentro da mecanica quantica.

4. Assim como no caso de um vetor de estado, em que a evolucao temporal de uma
sistema é descrita pela equacao de Schrodinger, é definido o andlogo dessa equacgao
para o caso do operador densidade. A equacao tem a forma:

op

o= A0 (27)

onde [[:[ (1), ﬁ(t)} é o comutador! entre o operador Hamiltoniano e o operador densi-

dade. A equagdo acima é chamada de equacao de Von Neumann.

5. No caso do estado puro, tem-se ainda a seguinte idempoténcia:

7(t) = p(0). (2.8)

Uma propriedade 1util, que ¢é utilizada na distingdo entre um estado puro e uma
mistura estatistica, estd contido no fato de que o trago sobre o quadrado do operador

densidade, p* = Yp2 |¥y) (¥y|, é sempre menor ou igual a um,
k

tr () <1. (2.9)

No caso em que que tr (p?) = 1, o sistema se encontra em um estado puro. Quando

tr (p?) < 1, estamos lidando com uma mistura estatistica de estados.

6. Os elementos de matriz do operador densidade tem um importante significado fisico.
Os elementos da diagonal, p,,, representam a probabilidade de encontrar o sistema
no estado [1,), e por isso sdo chamados populagdes. Os elementos fora da diagonal,
Pnps €stdo associados aos efeitos de interferéncia entre os estados [¢,) e [¢,). No
caso em que p,, = 0, dizemos que nao ha correlacoes que produzam efeitos de
interferéncia entre os estados [¢,,) e |¢,). Agora quando p,, # 0, existe coeréncia (ou
correlagoes quanticas) entre os dois estados. Por isso, os elementos nao diagonais sao

denominados coeréncias.

'Definimos o comutador de dois operadores A e B como: {fl, E} = AB— BA. Quando o comutador de

dois operadores é nulo, [A, B} = 0, diz-se que os dois operadores comutam.
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2.1.1 Descricao de sistemas compostos usando operador densi-
dade

O espaco de estados de um sistema fisico composto é o produto tensorial? dos espacos
de estados componentes. Especificamente, se temos os subsistemas numerados de 1 a n,
o estado do subsistema 1 é |Wy), do subsistema 2 é |U,), e assim sucessivamente. Desta

forma, o estado do sistema composto sera:

|‘If> = |\I’1> ® |\I/2> L® |\I/n>

O produto tensorial entre os espacos de estados é uma caracteristica exclusiva da
Mecanica Quantica pois, na Mecanica Classica, o espaco de fase de um sistema composto é
o produto cartesiano entre os espacos de fase dos sistemas individuais. Esta novidade esta
diretamente relacionada com a caracterizagao do emaranhamento, uma propriedade fisica
puramente quantica do sistema composto.

Veremos agora, como descrever sistemas compostos utilizando o formalismo do ope-
rador densidade. Consideremos, por simplicidade, um sistema quantico composto por 2
subsistemas, A e B, que chamaremos sistema bipartite. O espaco de estados de tal sistema
é:

H=Hi® Hp, (2.10)
onde H 4 e Hp sdo os espagos de estados de cada um dos subsistemas. A matriz densidade

do sistema composto é escrita como

pap = pa®pB

= Z lia,jB) (ka,lg|)

,7,k,0
= Z (<iA7jB’p‘kAle>)‘iA7jB> <kAalB‘a (211)

/[:7.j7k7l

onde

pa = D lia) (kal,
ik

pp = Z|jB> (Ig] . (2.12)

20 produto tensorial é uma maneira de “juntarmos” espacos vetoriais para formarmos outro espaco
vetorial “maior”. Sejam V e U os espagos de estado de dois sistemas fisicos individuais. Se as dimensoes
desses espagos forem m e n, entdo o produto tensorial V ® U é um espago vetorial de dimensao m X n.

20



Quando nao ha correlacoes, tanto o subsistema A quanto o subsistema B podem ser de-
scritos de forma independente pela equagao (2.12). Nos casos onde existem correlagoes
entre os subsistemas, o operador densidade do subsistema A(B), pa(p) , ¢ obtido por meio

do trago parcial, sobre o subsistema B(A), da matriz densidade do sistema bipartite pap,

pa) = Trppas, (2.13)

estes sao chamados operadores densidade reduzidos.

2.1.2 Operacgao transposicao parcial

Outra propriedade importante associada ao operador densidade de um sistema composto
é a operacao de transposicao parcial em relacdo a um dos subsistemas. Para um sistema
bipartite AB, com sua matriz densidade descrita pela equagao (2.11), podemos obter a
tranposigao parcial sobre o subsistema A (B), ao transpor os indices de matriz associados
somente ao subsistema A (B). Deste modo, a matriz transposta parcial p’4 de p com

relacdo ao subsistema A, serd escrita da seguinte forma

P =" ((kas sl plia 1) [ia, js) (ka, ls| (2.14)
,5,k,l

Sendo seus elementos de matriz relacionados por
(ia, Bl p™ |ka,lp) = (ka, jnlplia,l5) . (2.15)

A operagao de transposicao parcial é uma operagao que preserva o trago, portanto pr,,
que também ¢ um operador hermitiano, satisfaz a condicao Tr(p™) = 1. A tranposiscao
parcial serd muito 1util adiante, visto que é fundamental para a definicio da negatividade
(VIDAL, WERNER, 2002), que é um método de medida de emaranhamento suficiente e

necessaria para sistemas de até 6 dimensoes.

2.2 Emaranhamento

Logo apods a década de 1920, a maioria dos postulados da Mecanica Quantica ja eram
conhecidos. Em 1935, Einstein, Podolsky e Rosen (EINSTEIN, 1935) descrevem uma nova

consequéncia da teoria quantica: o fato de que quando dois ou mais sistemas quanticos
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interagem?®, o estado final de um deles pode depender do estado final dos outros. E desta
ideia que surge o conceito de emaranhamento. Durante muito tempo, a abordagem desse
tema estava limitado a propiciar discussoes meramente filoséficas a respeito de fundamentos
fisicos, até que a existéncia de tais correlagoes quanticas foram demonstradas experimen-
talmente nos experimentos de Aspect, onde através de medidas da polarizacdo de pares de
fétons, demonstrou-se que as desigualdades de Bell podem ser violadas (ASPECT, 1982).

No inicio da década de 1990, os fisicos passaram a se perguntar se esta propriedade de
sistemas quanticos poderia ser util de alguma forma. Como resposta a esta indagacao, a
ideia de emaranhamento entre bits quanticos passou a ser usada para implementar diversos
protocolos quanticos de informacao, relacionando assim duas areas até entao distintas, a
computacao e a fisica quantica. Dentre estes protocolos podemos citar a codificacao su-
perdensa, teletransporte quantico e cdédigo de correcao de erros, alguns ja implementados
experimentalmente (BENNETT, 1993; LOSS, DIVINCENZO, 1998; BRUN, 2000). As
propostas de computadores quanticos e de protocolos de informacao quantica desenvolvi-
das desde entao tem apontado para uma maior capacidade e velocidade de processamento
de informacao que um computador quantico teria sobre a sua contrapartida classica. Uma
possivel explicagdo por tras do ganho exponencial de velocidade de processamento dos
computadores quanticos foi introduzida por Ekert e Jozsa (EKER, JOZSA, 1998). Posteri-
ormente, Linden e Popescu demonstraram que o emaranhamento é uma condi¢ao necessaria
para que haja ganho exponencial de velocidade em uma grande classe de algoritimos, tal
como o de Shor (LINDEN, 2001). No entanto, eles ndo puderam determinar se o emara-
nhamento é condicao suficiente, e deixaram em aberto a possibilidade de existirem outros
algoritmos tao eficientes quanto o de Shor que nao utilizam o emaranhamento. Um ponto
importante a enfatizar é o fato de que o emaranhamento nao estd presente em todos os
algoritmos, pois existem propostas de algoritmos de busca com um ganho polinomzial sobre

os algoritmos classicos que nunca acessam um estado emaranhado (MEYER, 2000).

2.2.1 Definicao e aplicagcoes de um estado emaranhado
Emaranhamento de estados puros

No caso de estados puros, podemos definir o emaranhamento da seguinte forma:

3Mesmo sendo uma caracteristica de sistemas compostos, é possivel haver emaranhamento em um tnico
sistema. Um atomo, por exemplo, pode ter seu momentum emaranhado a seu spin através da interacao
com um campo magnético.
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DEFINICAO 1: Seja um sistema qudntico composto de n subsistemas, tal que o espaco

de Hilbert associado é

H — ®?:1H1‘,

onde H; € o espago de Hilbert associado a cada subsistema. Se |¢)) € H € o estado que
descreve o sistema, entao ele nao estd emaranhado se, e somente se, podemos escrevé-lo

como
) = @, |vi), (2.16)

onde |1;) € H;. Este tipo de estado é conhecido como estado separdvel.

Tomemos como exemplo um sistema bipartite cuja a base computacional é definida
como: {]00),]01),|10),|11)}. Considerando agora dois vetores de estado que podem des-

crever este sistema, o estado 1 dado por:

[(]00) 4 |01) + |10) + |11))], (2.17)

DO | —

¢) =

e o estado 2 por:
1

V2

O estado descrito pela equagao (2.17), é um exemplo de estado ndo emaranhado, pois

[¥) (100) +[11)). (2.18)

pode ser escrito como o produto dos estados,

16) = lo1) ® [ipa) = 55 (10}, +[1),) @ jﬁ (100, + 1),)

No caso do estado 2, quando tentamos escrevé-lo como produto dos estados, observamos

que

) = le1) ® lpa) = (a1 ]0); +b1[1);) ® (az |0) + b2 [1),)
= a10Q2 |00> + a1b2 |0].> + b1a2 |].0> + ble |]_1>

1
=5 (100) + |11)),

em que as Unicas possibilidades sao:
_ 1.
102 = 755
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b1a2 - 07
biby = L.

Mas, para a;by = 0, temos que ou a; = 0, o que implica em aja, = 0 # %, ou by, =0
e portando b1by = 0 # \% O mesmo ocorre com a terceira possibilidade. Assim, vemos
que nao é possivel escrever o estado [1), como um produto entre os estados |p1) e |p2), ou

seja, 1) é um estado emaranhado.

Emaranhamento de estados mistos

Quando lidamos com estados mistos a definicdo 1 nao se aplica, sendo necessaria uma
formulacao mais geral de emaranhamento, vilida tanto para estados puros quanto para
mistos. Assim, partindo da definicdo de emaranhamento para estados puros, e utilizando

o formalismo do operador densidade, podemos definir:

DEFINICAO 2: Seja um sistema qudantico composto de n subsistemas descrito por uma
matriz densidade p € Q' 1 A;, onde A; é o espaco de Hilbert formado por todos os ope-
radores que atuam em H;. Dizemos que p representa um sistema ndao emaranhado se, e

somente se, ela pode se escrita, para algum k, como uma soma de produtos diretos:

k k
p=3p 0 =2 pi (b} © 0} @ ..®p}), (2.19)
5= 2

=0

onde p € A;

Os estados p = 3 (|00) (00[ + [11) (11]) e ¥ = 5 (|000) (000| + [111) (111| 4- |001) (001]),

sao exemplos de estados mistos nao emaranhados.

Aplicagoes do emaranhamento

Conforme ja mencionado o estudo das propriedades do emaranhamento, critérios de se-
parabilidade e quantificagio de emaranhamento, sdo realizados visando principalmente a
aplicacdo que este recurso quantico traz a ciéncia da Computacao Quantica. Um dos

primeiros protocolos de informacao onde se aplica o conceito de emaranhamento quantico
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é a criptografia quantica, que tem como objetivo gerar um conjunto de chaves que codi-
ficam e decodificam informacao, estas chaves sdo compostas por estados emaranhados e
dao ao emissor e receptor a certeza de que a transmissao de informagao foi realizada com
seguranca total (EKERT, 1991). A partir de entdo comegaram a surgir outros protoco-
los que também se utilizam do emaranhamento quantico, dentre os quais destacamos, a
codificagao superdensa (BENNETT, 1992) e o teletransporte quantico (BENNETT, 1993).

Codificagao superdensa

O protocolo de codificagao superdensa foi proposto em 1992 por Bennett e Wiesner (BEN-
NETT, 1992), e recebe esse nome pois por meio dele se demonstra que usando estados
quanticos emaranhados é possivel condensar a transmissao de bits classicos. Enquanto que
no processo de comunicagao classica para transmitir dois bits de informacgao é necessario
que se manipule e transmita pelo menos duas unidades de informacao, na codificacao su-
perdensa podemos transmitir dois bits de informacao classica por meio de um tinico qubit,
para isso é necessario que entre o transmissor (T) e o receptor (R) exista um canal quan-
tico de comunicacao que deve ser composto por um estado de dois qubits maximamente

emaranhado, ou seja um estado de Bell.

Para descrever o protocolo de codificacao superdensa, definimos primeiramente os es-
tados de Bell

We) = —= (Jon) = 10),

[®+) = N (100) £ [11)) . (2.20)

Suponha que um sistema bipartite, é preparado no estado |®,). Em seguida envia-se um

-5

dos qubits emaranhados para T e o outro qubit para R, de modo que agora transmissor e
receptor compartilham um estado maximamente emaranhado. O transmissor pode realizar
sobre o seu qubit um conjunto de quatro transformacgoes unitarias locais que sao capazes

de gerar os quatro estados de Bell da equagao (2.20). Esse conjunto de operagoes relaciona
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os estados de Bell da seguinte forma

I1@,) = 9y,
o, |@y) = [P,
op [@4) = [Ty),
ol |0y = |¥-). (2.21)

Sendo [ a matriz identidade, e UjT (j = z,y,2) as matrizes de Pauli que atuam sobre o

qubit do transmissor.

Estado de Bell | Convengao
) 00
) 10
|D_) 01
W) 11

Tabela 2.1: Tabela de convengdes associando cada estado de Bell (coluna esquerda) medido
pelo receptor a uma mensagem de dois bits (coluna direita) enviada pelo transmissor.

Apo6s implementar uma dessas quatro operacoes unitarias locais, o transmissor envia
seu qubit ao receptor. Este por sua vez pode determinar qual estado recebeu por realizar
uma medida de Bell nos dois qubits que agora possui. Esta medida de Bell permitira que
o receptor diferencie entre os quatro estados de Bell, e através da convencao descrita na
tabela 2.1, associe cada um dos estados da equagdo (2.20) a uma mensagem de dois bits

enviada pelo transmissor.

Teletransporte quantico

Em 1993, Bennett e colaboradores apontaram outra aplicacao para os estados emaranhados
na teoria de informacao, que ¢é a possibilidade de teletransportar toda a informacao contida
em um qubit de uma regido do espago para outra (BENNETT, 1993).

O teletransporte de um qubit ) = a|0) + b|1) é efetuado do seguinte modo: Temos
um transmissor (T) e um receptor (R) que inicialmente compartilham um estado bipar-
tite maximamente emaranhado, que neste caso adotaremos como sendo o estado |¥_) da
equagao (2.20). Este estado de Bell é o canal quantico necessario para teletransportar |n).

O sistema total tem entao trés qubits e inicialmente esta convencionado da seguinte forma
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|T1T>R), onde os primeiros dois qubits (7} é o qubit a ser teletransportado, e Ty o qubit
do estado de Bell compartilhado com o receptor) estdo com o transmissor T e o terceiro

pertence ao receptor R. O estado inicial e descrito entao da seguinte forma

8) = [m®[¥_),
a b
1By = 7 (|001) —|010)) + ﬁ (J101) —|110)). (2.22)

Podemos reescrever a equagao (2.22) em termos dos quatro estados de Bell, de modo que

6) = ;{— (W) (al0) +b[1)) +[¥y) (—al0) + 1))
+[®-) (al1) +610)) +[®4) (a[1) = b]0))}- (2.23)

O transmissor deve realizar uma medida projetiva nos dois qubits que possui, o qubit
a ser teletransportado e o qubit do estado de Bell compartilhado com o receptor. A
chance de se obter quaisquer dos estados de Bell (2.20) é de 1/4, e o transmissor nao tem
qualquer controle sobre o resultado dessa medida. Esse processo consome o emaranhamento
compartilhado com o receptor. A tunica informacao que o transmissor tem e a de que o
estado |n) foi destruido e suas duas particulas foram emaranhados. Apés a medida, através
de uma projegao do resultado da medicao no estado descrito pela equagao (2.23), podemos

saber o estado dos trés qubits do sistema composto:

Vo) = [V @(=al0) —b[1));
V) = [V @ (=al0) +b[1));
@) = |2 )@ (all)+0]0));
@) = @) @ (all) —b]0)). (2.24)

O transmissor tem agora dois bits de informacao que deve comunicar classicamente
ao receptor, com essa informacao o receptor finaliza o protocolo aplicando uma operagao
unitaria apropriada ao seu estado, conforme descrito na tabela 2.2, e finalmente obtém o
estado |n). O envio do dois bits classicos pelo transmissor e essencial para este protocolo,
pois sem ele o receptor nao poder ter a informacado completa sobre seu qubit final. Neste
processo é como se toda informagao do qubit |n) fosse separada em duas partes, uma
classica que ¢ transmitida pelos dois bits enviados, e outra parte quantica que viaja para

o receptor pelo canal quantico que é definido pelo estado de Bell compartilhado entre o
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Medida de T Operacao de R
) I(—al0) —b[1)) = —|n)
W) 0.(=al0) +b1)) = —|n)
[P-) ox(all) +b]0)) = [n)
D) 0.0,(all) —b|0)) = |n)

Tabela 2.2: Tabela que relaciona a medida obtida pelo transmissor T com a operac¢ao
unitaria a ser realizada pelo receptor R com o objetivo de determinar o estado |n), tele-
transportado de T para R.

transmissor e receptor, consumindo este estado de emaranhamento maximo no processo.
Assim, uma vez estabelecido um canal quantico, ou estado de Bell, entre o transmissor
e o receptor, bastam operagoes locais e comunicacao classica para teletransportar o qubit.
E importante salientar que o processo de teletransporte quantico nao transfere o qubit
em si, mas sim toda a informacao nele contida; outro fato e preservacao da causalidade
relativistica, pois como existe a necessidade de uma comunicacao classica entre o processo
de teletransporte nao é instantaneo. O teletransporte quantico motivou o desenvolvimento
de alguns quantificadores de emaranhamento como o custo de emaranhamento, o emara-
nhamento destildvel e a fidelidade (TERRA CUNHA, 2005). Tentativas de se implementar
o teletransporte quantico vem sendo realizada com teletransporte de informacao em sub-

sistema separados por uma distancia de aproximadamente 143 Km (XIAO-SONG, 2012).

2.2.2 Critérios de separabilidade

Uma vez definido o que sao estados emaranhados, podemos tentar estabelecer critérios
com os quais podemos identificar quando um estado é separavel. Podemos dizer que o
primeiro critério de separabilidade surgiu em 1965, quando John Bell demonstrou uma
incompatibilidade entre a Mecénica Quéntica e a teoria de varidveis ocultas (BELL, 1964).
Esta incompatibilidade tomou a forma de um conjunto de desigualdades de Bell, que po-
dem ser violadas apenas por sistemas emaranhados. Embora para qualquer estado puro
emaranhado seja sempre possivel encontrar algum tipo de desigualdade de Bell que sera

violada, essa afirmacao nao ¢ valida para estados mistos*. As desigualdades de Bell hoje

Devido a essa demonstracdo, os estados de dois qubits maximamente emaranhados
(\\Ili> = % (|01) £110)), |®y) = % (loo) £ \11))) recebem o nome de estados de Bell. Estes esta-

dos séo de particular interesse no contexto de informacao quéantica sendo utilizados em diversos protocolos
de informagao, dentre eles o teletransporte quantico.
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se encaixam em um conjunto de critérios de separabilidade que sao chamados de teste-
munhas de emaranhamento (VEDRAL, 2006). A definigdo geral de uma testemunha de
emaranhamento ¢é que esta deve ser definida como um operador hermitiano e por isso pode
em alguns casos ser um observavel fisico do sistema, como foi o caso das desigualdades
de Bell observadas experimentalmente por medidas de polarizagdo de fétons (ASPECT,
1982). Esses observaveis “testemunham” o emaranhamento no sistema através de violagoes
de desigualdades previamente definidas, e cada testemunha de emaranhamento é definida
de acordo com o tipo de estado de interesse. Todos os critérios de separabilidade pro-
postos até o momento sao limitados pelas condigdes do problema a ser estudado, como
por exemplo a dimensionalidade do sistema, sendo que ainda nao existe um critério geral
para se determinar se um estado é emaranhado ou separavel (HORODECKI, 2009). Nesta
dissertacao apresentaremos dois exemplos de critério de separabilidade: a decomposi¢ao

de Schmidt e o critério de Peres-Horodecki.

Decomposicao de Schmidt

No caso de sistemas bipartites puros, de qualquer dimensao finita, a decomposicao de
Schmidt fornece uma condig¢ao necessaria e suficiente de separabilidade, como mostraremos
a seguir (NIELSEN; CHUANG, 2000). Um estado puro de um sistema bipartite, pode ser

escrito de forma geral como

[Gas) =D cijlia) @ i) = D lia) @ is ), (2.25)

ij i

onde ¢;; é um nimero complexo com Y|c;i[? =1 (i = 1,...,dimHa; j = 1,...,dimHp),
tj

e definimos ‘EB> = Y ciil7B)- {lia)} e {|jB)} sdo, respectivamente, bases dos espacos de
J
estados H4 e Hp. Se o operador densidade reduzido do subsistema A é diagonal na base

lia) e A\? sdo seus autovalores, podemos escrever

pa = Z/\f lia) (tal = Trp|dap) (asl = lia) (jal <5B|}B> , (2.26)

Y]

entao - <%B|}B> = A?0;;. Normalizando o estado ’%B>, vemos que qualquer estado de um

sistema bipartite pode ser escrito na forma de uma decomposi¢ao de Schmidt
[0aB) = D Ailia) ® lin), (2.27)
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onde \; sdo os coeficientes de Schmidt, obtidos das raizes dos autovalores do operador
densidade reduzido. Se apenas um dos coeficentes de Schmidt for diferente de zero o estado

é separavel. No caso de dois ou mais \; serem diferentes de zero o estado é emaranhado.

Critério de Peres-Horodecki

Nos casos de estados mistos, onde a decomposicao de Schmidt nao se aplica, o critério de
Peres-Horodecki é uma condi¢ao necessaria e suficiente para determinar se um estado é
emaranhado ou separavel. Este critério mostrou que a operacao de tranposicao da matriz
densidade de um sistema composto esta ligada ao emaranhamento (HORODECKI, 2009).
Se tomarmos o operacdo de transposicdo total p! de uma matriz densidade p, esta matriz
ainda tera autovalores positivos assim como a matriz densidade. No entanto, ao aplicarmos

a transposicao parcial com definida na secao 1.1,

p't =3 ((ka gl plia,ls)) lia, jB) (kasls| - (2.28)
1,5,k,1

a matriz parcialmente transposta p’4 pode ter autovalores negativos. Se a matriz p’4
tiver todos seus autovalores positivos temos um estado separavel, mas havendo um ou
mais autovalor negativo o estado é nao separavel. Assim, o estado de um sistema fisico,
representado por um operador densidade p, serd emaranhado se a sua transposta parcial
for positiva, por isso esse critério também é conhecido com critério de transposi¢ao parcial
positiva, ou PPT do inglés positive partial transpose, valendo apenas para estados 2 ® 2 e
2® 3.

2.2.3 Quantificadores de emaranhamento

Um dos resultados mais impactantes no campo da computacao e informacgao quantica foi
a descoberta de que o emaranhamento é um recurso fisico com o qual podem-se realizar
tarefas de processamento e transmissao de informacgao. Para isto, é necessario quantificar o
emaranhamento, assim como acontece com qualquer outro recurso fisico. Um dos primeiros
quantificadores de emaranhamento proposta na literatura foi a entropia de von Neumann,
S(p) (BENNETT, 1996). Em geral, essa grandeza quantifica o emaranhamento por meio
do calculo da entropia da matriz densidade reduzida de qualquer uma das partes do sistema
composto.

A quantificagdo do emaranhamento nao é uma tarefa trivial, e mesmo para o caso de

30



dois qubits que é o sistema mais simples possivel em que existe emaranhamento, ha varios
quantificadores de emaranhamento propostos. Sendo assim o problema de medi¢ao do ema-
ranhamento em um sistema fisico ainda é um problema em aberto na teoria quantica. No

entanto, existem alguns requerimentos que sao essenciais para se definir um quantificador
de emaranhamento () (BRUSS, 2002):

e Um medida de emaranhamento ((p) é um mapa que leva operadores densidade em

nimeros reais;
e Q(p) >0eQ(p) =0se péum estado separavel;
e () nao muda por uma transformacao unitaria local;
e () nao aumenta por operagoes locais de comunicacao classica.

A seguir, apresentaremos duas medidas de emaranhamento, a concorréncia e a nega-
tividade, que satisfazem estes requisitos. Estes dois quantificadores serao utilizados no

decorrer deste trabalho.

Concorréncia

A concorréncia foi introduzida na literatura por William Wootters, com o intuito de facilitar
o calculo de um outro quantificador de emaranhamento para estados puros, o emaranha-
mento de formagao, EoF (WOOTTERS, 1998). No entanto, essa grandeza mostrou-se um
bom quantificador de emaranhamento tanto para estados puros, quanto para estados mis-
tos, sendo recentemente estendida para atuar em dimensoes arbitrarias (RUNGTA, 2001),
0 que nao ocorre com o FoF que serve apenas para sistemas 2 ® 2 ou 2 ® 3.

Defini-se a concorréncia de um estado p como
C(p) = Imax {0, )\1 — )\2 — )\3 — )\4} s (229)

sendo \; as raizes quadradas dos autovalores, em ordem decrescente, da matriz nao hermi-
tiana R = pp. p € obtida através da operagdo spin-flip do complexo conjugado da matriz
densidade definida como

p= (0§®af)p*(af®af). (2.30)

A quantifica¢ao feita por C(p) nos diz que se C'(p) = 0 o estado é separavel, e quando

C(p) = 1, temos um estado de emaranhamento maximo.

31



Negatividade

A negatividade pode ser interpretada como uma quantificagao do critério de Peres-Horodecki
(HORODECKI, 2009). Essa medida quantifica o quanto a matriz tranposta p’4 viola este
critério de separabilidade.

Esse quantificador é baseado na norma do trago da matriz transposta parcial do estado
p. Sabemos que a norma do trago de qualquer operador hermitiano é definida como ||A||; =
tr VAT A. Para matrizes densidades vimos na secao 1.1, que todos os seus autovalores sao
positivos e que trp = 1. Porém a matriz transposta parcial p’4 pode apresentar autovalores

negativos e a norma do trago é dada por
o™ Ml =1+ 23 _wil, (2.31)

onde |>v;| é a soma dos autovalores negativos de p’4.

Vidlal e Werner (VIDAL, 2002) definiram a negatividade de um estado bipartite como
e I~ 1
N(p) = Ty = ]Zuz| (2.32)
i
Eles demonstraram que a negatividade satisfaz os requisitos para um quantificador de ema-
ranhamento. Caso o estado p seja separavel, a matriz p’4 apresentars apenas autovalores
positivos e N'(p) = 0, caso contrario N'(p) # 0 e o estado é emaranhado.

No entanto, dependendo da dimensao do problema, a negatividade com definida na
equagao (2.32), para estados puros maximamente emaranhados tem valor menor que um,
isto é, nao estd normalizada. Para que esta quantidade seja normalizada e tenha valor
igual a um para estados maximamente emaranhados em um sistema d ® d’ (d < d') ela
deve ser definida como (LEE, 2003)

-1 2
N = = (2:33)

A negatividade é um critério necessario e suficiente para a separabilidade somente para
dimensoes 2 ® 2 e 3 ® 3. Para estados de maior dimensao, a negatividade pode ser nula

mesmo para estados emaranhados.
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Capitulo 3

Emaranhamento em moléculas

quanticas acopladas

Neste capitulo, realizamos um tratamento cuidadoso das propriedades de emaranhamento
de elétrons contidos em duas moléculas quanticas acopladas, na auséncia de qualquer
mecanismo de dissipagao. Iniciamos com uma analise dos anti-cruzamentos de energia e
sua relagdo com o emaranhamento dos autoestados do sistema. Verificamos que os estados
de Bell agem como uma base natural para as moléculas acopladas, além de mostrar como
o tratamento da dindmica considerando esta base auxilia de maneira eficaz na descricao do
comportamento fisico do sistema. Demonstramos que os estados de Bell sao autoestados do
Hamiltoniano para escolhas menos restritas de parametros fisicos que aqueles encontrados
na literatura (FUJISAWA, 2011).

3.1 Espectro, autoestados e emaranhamento

3.1.1 Anti-cruzamentos de energia e sua relacao com o emara-

nhados

Afim de vencer a dificuldade da deteccao experimental do emaranhamento, Chu e Zhu
(CHU, 2006) verificaram a correlagao entre os anti-cruzamentos (anticrossings) de energia
do e os estados emaranhados. Foi verificado que manipulando esse espectro de energia e
os parametros eletronicos estruturais tinha-se os ingredientes necessarios para a concepgao
de estados emaranhados. Nesta subsecao, analisamos o espectro de energia do sistema e

verificamos sua correlagao com o grau de emaranhamento nos autoestados do Hamiltoniano
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(1.16).

Considerando inicialmente o caso onde a dessintonia na molécula 2 é nula (¢o = 0),
mostramos na figura 3.1 o comportamento do espectro de energia do sistema e do ema-
ranhamento como funcao da dessintonia na molécula 1. Consideramos que o tunelamento
entre os pontos das moléculas é dado por Ay = Ay = J/16 (SHINKAI, 2009). Analisando
o grafico da figura 3.1 (a), observamos a formagao de anti-cruzamentos (anticrossings) no
espectro de energia do sistema onde estes representados no grafico por ¢; e dependem da
taxa de tunelamento nas moléculas. Em ¢; = 0, podemos notar dois anti-cruzamentos de
energia, sendo eles entre a energia do estado fundamental e a do primeiro estado excitado,
04, € entre as energias do segundo e terceiro estado excitado, d,. Outros dois anticrossings,
d. no ponto g1 = —J/2 e 64 em €, = J/2, sdo observados entre as energias do primeiro e

segundo estado excitado.

A seguir, confrontamos o comportamento da energia com a figura 3.1 (b) onde apre-
sentamos, na ordem crescente de energia, a concorréncia dos autoestados do Hamiltoniano
(1.16). {]0),]1),]2),|3)} sdo, respectivamente, o estado fundamental, o primeiro, segundo
e terceiro estados excitados. Observamos que o estado fundamental, |0), e o terceiro es-
tado excitado apresentam um comportamento semelhante, enquanto o mesmo ocorre para
o primeiro e segundo estados excitados. E possivel notar que todos os autoestados pos-
suem um pico na concorréncia justamente no ponto em que a dessintonia na molécula 1
¢é igual em valor & dessintonia na molécula 2. Neste ponto, £; = 0, todos os quatro au-
toestados do Hamiltoniano (1.16) possuem emaranhamento méximo. Fora deste pico, o
estado fundamental e o terceiro estado excitado apresentam um decaimento consideravel
na concorréncia nao apresentando outros maximos. Para o primeiro e o segundo estado
excitado, |1) e |2), a concorréncia apresenta ainda outros dois pequenos picos nos pontos

g1 = +J/2, e cujo o valor maximo em ambos os pontos é de aproximadamente 0.13.

Ao compararmos o grafico da concorréncia com o do espectro de energia na figura 3.1,
podemos observar que a formacao nos picos na concorréncia ocorrem justamente naqueles
pontos em que sao observados anticrossings de energia no espectro do sistema. Vemos
que quanto menor o anticrossing maior o pico na concorréncia e portanto maior o emara-
nhamento nos autoestados correspondentes as energias que se anti-cruzam. Isso pode ser
observado nos pontos £; = +.J/2, onde os anticrossings sio bem maiores do que aqueles

presentes em €; = 0, e o grau de emaranhamento é consideravelmente menor.

Através de nossos resultados foi possivel observar que, quando A; = As, os picos de

emaranhamento no ponto €; = 0 do primeiro e segundo estados excitados continuarao
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Figura 3.1: Comportamento do espectro de energia e da Concorréncia de elétrons em
duas moléculas quanticas acopladas como funcao da razao entre a dessintonia dos niveis
eletronicos e a interagao de Coulomb, £1/.J, considerando €, = 0 e as taxas de tunelamento
iguais em cada molécula (A; = Ay = J/16). (a) Espectro de energia do sistema como
fungao de e1/J, sendo Ejy a energia do estado fundamental e E; a energia do i-ésimo estado
excitado; (b) concorréncia dos autoestados correspondentes as autoenergias do sistema,
como fungdo de €;/J. Os estados |0), |1), |2) e |3), correspondem respectivamente ao
estado fundamental, primeiro, segundo e terceiro estado excitado.

sempre atingindo o emaranhamento maximo, independente dos valores de A;. Ja nos
pontos € = +.J/2 os picos de emaranhamento aumentam gradualmente a medida que as
taxas de tunelamento aumentam. No caso do estado fundamental e do terceiro estado
excitado o pico da concorréncia vai se expandindo em torno do ponto £; = 0 e diminui de

intensidade com o acréscimo em A;.

Na figura 3.2, mostramos os resultados do calculo da concorréncia considerando o caso
em que temos taxas de tunelamento diferentes, A; = J/8 e Ay = J/2, sendo g5 = 0. E
possivel notar que, os estados |1) e |2) ndo apresentam mais emaranhamento méximo no

ponto g1 = 0, e, diferente do caso anterior nao hé valores de €, para o qual os estados sejam
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Figura 3.2: Comportamento da Concorréncia de elétrons em duas moléculas quanticas
acopladas como funcao da razao entre a dessintonia dos niveis eletronicos e a interacao de
Coulomb, €;/J, considerando €5 = 0 e as taxas de tunelamento A; = J/8 e Ay = J/2.
Os estados |0) e |i) correspondem respectivamente ao estado fundamental i-ésimo estado
excitado. Pardmetros utilizados: eo =0 e A; = J/8 e Ay = J/2.

completamente separaveis. Ainda para o primeiro e segundo estado excitado, notamos que
ter taxas de tunelamento diferentes tem o efeito de deslocar os picos de emaranhamento,
que no caso onde A; = A, se encontravam em ¢, = £.J/2. Esse deslocamento dos picos
dependem da diferenca entre as taxas de tunelamento: se A; < A, 0s picos se deslocam se
afastando do ponto £, = 0; se Ay < A; os picos se deslocarao em direcao ao ponto e; = 0,
nao alterando a intensidade do pico central. Ja o estado fundamental e o terceiro estado

excitado, nao apresentam grande mudanca de comportamento em relacao ao caso anterior.

Apos esta analise preliminar do espectro de energia e da concorréncia, procederemos
a estudar o efeito de todos os parametros fisicos disponiveis, de modo que possamos ca-
racterizar o papel dos estados emaranhados dentro da dindmica dos elétrons em moléculas

quanticas.

3.2 Propriedades de emaranhamento dos autoestados

eletronicos em moléculas quanticas acopladas

Afim de verificarmos a dindmica do sistema, consideraremos a base de Bell dada por
(NIELSEN, 2000)
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1

Vi) = (IRL) +|LR)),

S

2
By = jg (IRR) % |LL)). (3.1)

Utilizando o seguinte ordenamento de base Op = {|W_) ,|®_), |V, ), |P,)}, reescrevemos

o Hamiltoniano (1.16) da seguinte forma:

Z 0 -2 M- D
Hp = 4 2 | = , (3.2)
-2 0 -2 AL D M,
3 J
4

s A+

T2

onde Ay = (A;£A,)/2. Observamos que ao reescrever o Hamiltoniano do sistema na base
de Bell podemos dividi-lo em subespacos de matrizes 2®2, dois subespagos M4 que contém
os termos de interacao, o acoplamento de Coulomb e o tunelamento além de dois subespacos
D, que descrevem o acoplamento entre os subespagos M. Utilizar o Hamiltoniano (1.16)
na base de Bell traz vantagens na descricio do emaranhamento do sistema: separa-se
o efeito do tunelamento A_(A,), que é o responsavel pelas oscilagoes entre os estados
W) (JW_)) e |Py) (|P-)) dentro dos subespagos My, do efeito das dessintonias €5 e eg,
responsaveis pelas oscilagoes entre os subespacos. Observamos ainda, que os estados de
Bell (3.1) s@o autoestados do Hamiltoniano (1.16) quando A; = Ay =0e e =¢e2 =0, ¢
também formam uma base completa. Descreveremos agora, através de cdlculos analiticos

e numéricos, o estudo das propriedades do emaranhamento dos autoestados.

3.2.1 Solucao analitica para o caso ressonante

Podemos obter uma solucao analitica ao considerarmos os niveis eletronicos ressonantes,
€1 = €2 = 0. Observe que, para esta condigao, a matriz 2 ® 2, D, da equagdo (3.2) é nula.

Assim os autovalores do Hamiltoniano sao dados por

2 2
ae T H16AZ 53

EXT =7F 1 ;
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com os autoestados correspondentes escritos da seguinte forma

W27) = T2 (joF) + Q27 o)
W) = T (joF) + Q57 [U)). (3.4)

Onde

N R AR )

- F 1A,
el =1/ V14 Q2 é o termo de normalizacdo. Note que os autoestados sdo agora uma
superposicao de dois elementos da base de Bell, e dependem do tunelamento, o que era
esperado da analise do Hamiltoniano. Podemos verificar a validade dessa solucao con-
siderando o caso limite onde os tunelamentos nas moléculas sdo nulos (A; = Ay = 0).
Nesta condicao, a fungao QJA (j = F) tende assintoticamente a zero quando A; — 0
(1 = F) e, consequentemente, I' — 1 de modo que o conjunto de autoestados dados por

{’w9> , 1/13> , w9> , ¢3>} coincidem com os estados de Bell {|¥_) |®_) |V, ), [P )}.
A solugao analitica, equagoes (3.3, 3.4), é usada para explorar as consequéncias fisicas

de se fixar a taxa de tunelamento da molécula 2 igual ao tunelamento da molécula 1
(Ay = A; = A). Nesta condicdo, a matriz M_ do Hamiltoniano (3.2) torna-se diagonal, e
a matriz M, é nao-diagonal com A, = A. Dependendo da relacao entre os parametros €,

e €9, 0 sistema apresentara um dos seguintes comportamentos:

e Quando as desintonias entre os niveis eletronicos sao nulas (e, = €2 = 0), teremos
dois autoestados do sistema correspondendo a dois dos estados de Bell [U_) e |®_)
com energias —J/4 e J/4 respectivamente. Os outros dois autoestados serao dados

por ‘¢§> com energias Eﬁ.

e Considerando que as dessintonias nas moléculas sejam iguais (€5 = £1), 0 que implica
em g4 = 0, vemos que o autoestado ‘wo_> permanece como |V_), um estado maxi-
mamente emaranhado, enquanto o estado |®_) fica acoplado ao subespago “+” pela

acao da dessintonia e,.

e Se ey = —¢q, temos €, = 0, de modo que o autoestado ‘¢9r> permanece como o estado

de Bell |®_) enquanto os outros trés autoestados permanecem acoplados.

Na préxima subsecao, apresentamos os resultados numéricos, onde consideramos esco-

lhas gerais para as dessintonias e as taxas de tunelamento.
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3.2.2 Resultados Niuimericos

Nesta subsecao, exploramos as propriedades do emaranhamento nas moléculas quanticas
acopladas, além de analisar a acao das dessintonias no sistema quando as taxas de tunela-
mento nas moléculas sdo iguais, A_ = 0. Em seguida, quantificaremos os efeitos de ambos

os termos de tunelamento, A, e A_.

Taxas de tunelamento iguais

Na figura 3.3, apresentamos os resultados numéricos para a concorréncia associada aos
autoestados do Hamiltoniano (1.16), em fungao das dessintonias ¢;, considerando as taxas
de tunelamentos iguais (A_ = 0 e A, = A). Aqui consideramos dois regimes diferentes
sendo o primeiro com A = J/16 apresentado nas figuras 3.3 (a-d) e o segundo A = .J/4 nas
figuras 3.3 (e-h). Assim como na discussao do espectro de energia os autoestados sdo apre-
sentados na ordem crescente de energia, de modo {|0),]1),[2),|3)} sdo, respectivamente,
o estado fundamental, o primeiro, segundo e terceiro estados excitados.

Observamos que os resultados numéricos sao compativeis aos resultados analiticos para
as trés condigoes definidas: Quando as dessintonias nas moléculas sao nulas, os autoestados
|0) e |3) correspondem aos estados ‘1/1§> e ‘wﬁ>, respectivamente, enquanto os estados |1) =
|W_) e [2) = |®—) s@o estados maximamente emaranhados, o que ¢ confirmado ao verificar
os coeficientes dos autoestados calculados pela simulagdo numérica. Na condigdo €¢; = 0
onde €; = €, observamos que o valor da concorréncia do estado |1) é 1, correspondente
a linha amarela da figura 3.3(b). Verificando os valores dos coeficientes. notamos que
este estado corresponde a |[®_). Na condigdo €5 = —&1, o segundo estado excitado serd
|2) = |®_), sendo estas condig¢oes associadas as linhas amarelas vistas nas figuras 3.3 (c) e
().

Nos trés casos ressonantes, o valor da concorréncia tem uma queda abrupta, devido ao
aumento do acoplamento entre os subespagos M. Os autoestados |0) e |3) apresentam
um grau de emaranhamento inferior se comparado os autoestados |1) e |2), com algumas
diferengas que podem ser vistas na figura 3.3 (a) e figura 3.3 (e), para o estado fundamental,
e a figura 3.3 (d) e a figura 3.3 (h), para o terceiro estado excitado: na condigdo £; = &9
e no primeiro regime de tunelamento (A = .J/16), o estado |0) permanece como ‘¢§>
enquanto que [3) = ’w$>, sendo que ambas as superposi¢oes apresentam um alto grau de
emaranhamento dada por C(p) = 0.9. Em seguida, nas seguintes condigbes €5 = £ na
figura 3.3 (a) e e = —&1 na figura 3.3 (d), nos pontos que correspondem a |g;| = J/2 o

valor da concorréncia é menor sendo C(p) ~ 0.5. A diminui¢ao do valor da concorréncia é
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Figura 3.3: Comportamento da Concorréncia de elétrons em duas moléculas quanticas
acopladas como funcao da razao entre as dessintonias dos niveis eletronicos e o acoplamento
de Coulomb, ¢1/J e €3/J, considerando dois regimes de tunelamento: Para o primeiro
regime de tunelamento A; = Ay = A = J/16, os resultados se encontram nas figuras: (a)
10), (b) 1), (c) [2) e (d) |3). Os resultados referentes ao segundo regime de tunelamento,
A; = Ay = A = J/4, correspondem as figuras: (e) |0), (f) [1), (g) |2) e (h) |3).
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a assinatura do acoplamento entre os subespacos M, com um dos estados de Bell: para o
estado fundamental |0}, os estados ‘¢§> e |®_) estao acoplados, enquanto para o estado |3)
o acoplamento ocorre entre os estados ’¢f> e |[U_). A expectativa é que os trés regimes de
dissintonias €; que favorecem estados altamente emaranhados como autoestados do sistema

afetem a dindmica de emaranhamento deste sistema.

Para valores de g; fora das condigoes de ressonancia, os quatro estados de Bell es-
tao acoplados tanto pelo tunelamento quanto pelas dessintonias, o que implica os valores
baixos de concorréncia relacionados a essa mistura dos elementos da base. No entanto, ao
compararmos os dois regimes de tunelamento, observa-se que os valores da concorréncia
aumentam com o aumento de A. Isto é explicado pelo fato de que o tunelamento favorece
o acoplamento entre estados internos a cada subespaco, o que fornece uma superposicao
menos sensivel & acao da dessintonia. Ainda assim, nossos calculos numéricos mostram que
o elevado grau de emaranhamento das superposicoes ‘Q/Jf *>, com C' ~ 0,97 obtido quando
A = J/16 na condigao de ressonancia completa (Figuras 3.3 (a) e (d)), diminui com o
aumento da taxa de tunelamento, sendo C' ~ 0,7 para a mesma condi¢ao de ressonédncia

nas figuras 3.3 (e) e (h).

E interessante notar que, no que diz respeito as dessintonias, existem dois conjuntos
diferentes de parametros: o primeiro definido pela condigao ¢; € [—.J/2, J/2] onde os sube-
spacos M, e M_ sdo acoplados entre si. Para o segundo conjunto de valores, verificamos
que as dessintonias tem o efeito de trocar os valores das energias associadas com os esta-
dos |1) e |2) nas ressondncias pares e impares, e ainda acoplam os quatro estados de Bell
fora de quaisquer condigoes de ressonancia. Para valores maiores de A, figuras 3.3 (e-h),
observamos que o aumento da taxa de tunelamento aumenta o acoplamento dentro do
subespago M, o que provoca o aumento da “area” com valores elevados de concorréncia,
0.45 < C' < 1, como podemos verificar facilmente, comparando os gréficos (a) e (e) na
figura. Deste modo, o conjunto de condigbes para estados emaranhados para A = J/16
expande abrangendo uma regiao de maior largura, sendo que essa expansao ocorre em

torno dos pontos criticos fixos ¢; = +.J/2.

Afim de demonstrar a conjectura de que as taxas de tunelamento aumentam a regiao de
parametros para os quais temos um alto grau de emaranhamento, calculamos a concorréncia
dos autoestados do Hamiltoniano (1.16), considerando o caso de ressonincia completa onde
A1 = Ay = Aee; =gy =e. Os valores negativos de A presentes no grafico podem ocorrer
devido a uma fase adicional no processo de tunelamento. Os resultados numéricos estao

apresentados na figura 3.4. Podemos observar que o primeiro estado excitado sera sempre
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Figura 3.4: Comportamento da Concorréncia de elétrons em duas moléculas quanticas
acopladas como func¢ao da razao entre a dessintonia do nivei eletronico e o acoplamento de
Coulomb, £/J, e da razdo entre a taxa de tunelamento e o acoplamento de Coulomb, A/J,
sendo Ay = Ay =Aeegy =g =¢: (a)|0), (b)|1), (c) |2) e (d) |3).
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um estado maximamente emaranhado, descrito pelo estado de Bell |W.), o que esta de
acordo com os resultados da figura 3.3. Notamos que o aumento de A aumenta de fato
o grau de emaranhamento dos autoestados, sendo possivel controlar o emaranhamento de
uma forma mais eficiente ao considerarmos a condigao de €; = €2. Ao observarmos o estado
fundamental, verificamos que quando A — 0 a influencia da dessintonia no emaranhamento
é maior, sendo que no intervalo definido por € € [—.J/2, J/2] o estado |0) tem um alto grau
de emaranhamento, e o estado |2), com exce¢do de € — 0, ndo apresenta emaranhamento.
Observamos também a influéncia da regiao definida por € € [—.J/2, J/2] no terceiro estado
excitado, onde os maiores valores de concorréncia estao contidos em cones definidos por
essa regiao. Vemos que quando A é da ordem de J todos os autoestados apresentam um
certo grau de emaranhamento, sendo o estado |3) o tinico estado completamente separével

nos pontos onde € se aproximam de |J|.

Diferentes taxas de tunelamento

EQ/J

-1 —-05 0 0.5 1 -1 —-05 0 0.5 1
El/J 51/J

Figura 3.5: Comportamento da Concorréncia de elétrons em duas moléculas quanticas
acopladas como func¢ao da razao entre as dessintonias dos niveis eletronicos e o acoplamento
de Coulomb, €1/J e e3/J, considerando taxas de tunelamento diferentes A; = J/4 e

Ay = J/8: () |0), (b)[1), (c) [2) e (d) [3).

Na figura 3.5, apresentamos a concorréncia para A; # Ay, considerando A; = J/4 e

Ay = J/8. Neste caso, ndo existe um estado de Bell puro como autoestado do sistema em
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qualquer condicao de ressonancia, como pode ser verificado revisando as solugoes para o
caso ressonante completo sao dadas pelas equagoes (3.4). Dentro da regiao ¢; € [—J/2,.J/2],
observamos os efeitos entre os subespagos M, e M_: em torno das condigoes €5 = ¢
e €9 = —&1, NA0 existe uma regiao com maior grau de emaranhamento para todos os
autoestados, embora a concorréncia seja maior para os estados associados a M_, |1) e |2).
Isto é explicado pelo fato de que o tunelamento efetivo A_ é mais fraco do que A,. Fora
desses limites, nao existe uma regiao com um elevado grau de emaranhamento para os
autoestados |1) e |2), uma nova caracteristica se comparado com a figura 3.3. Isso significa
que considerar diferentes taxas de tunelamento expande o conjunto de parametros para
0s quais se obtém estados com alto grau de emaranhamento (C' > 0.7), apesar de nao ser
mais possivel obter estados de Bell.

Diferente dos casos anteriores, onde as taxas de tunelamento sdo iguais, nao observa-
mos para os estados [1) e |2) uma expansdo no grau de emaranhamento em torno dos
pontos ; = £J/2. O que observamos é que exatamente nos pontos ; = £.J/2 o grau de
emaranhamento diminui com a diferenca das taxas de tunelamento e que nas proximidades
dessas regides os maximos na concorréncia vao sofrendo um desvio em relagao as condigoes
de ressonancia; €; = €5 para o primeiro estado excitado, e £y = —e5 para o segundo estado
excitado. Esses desvios nos maximos de emaranhamento também sao observados no estado
fundamental e terceiro estado excitado, e aumentam a medida que aumenta a diferenca
entre A; e Ay. Estes resultados estao de acordo com os resultados apresentados na figura
3.2, onde observamos um desvio nos picos de emaranhamento relacionado a diferenca entre

as taxas de tunelamento.
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Capitulo 4

Geracao dinamica de estados

emaranhados

Neste capitulo, mapeamos os efeitos dos parametros fisicos, com o objetivo de gerar dinami-
camente estados altamente emaranhados e demonstramos os requisitos fisicos necessarios

para obter oscilagoes coerentes entre estados separaveis e um estado de Bell especifico.

4.1 Geracao dindmica de estados emaranhados

Nesta secao, discutimos a geragao dinamica de estados altamente emaranhados. Expe-
rimentalmente é possivel inicializar o sistema por meio da manipulagao das dessintonias
afim de estabelecer uma configuracao especifica nas moléculas quéanticas acopladas. Este
processo ¢ altamente controlado (SHINKAI et al, 2009) e o estado inicial |¥(0)) pode
ser preparado como um dos estados da base posicional, {|LL),|LR),|RL),|RR)}. Os
parametros de tunelamento sdo definidos pela construcao da nanoestrutura, e também
por portas adicionais que inibem ou aumentam o tunelamento coerente. A configuracao
é aberta a manipulacdo dos pardmetros de dessintonia ¢;. A leitura do estado evoluido é
realizada através da medida da contribuicdo de um elétron a corrente em cada uma das
moléculas (SHINKAI, 2009).

Vamos, agora, analisar os efeitos da taxa de tunelamento na condigdo e; = ¢; = 0.
A partir da analise dos resultados numéricos, queremos obter uma escolha de parametros
fisicos especificos para que o sistema execute oscilagoes coerentes entre estados puros e
estados de Bell. Em seguida, exploraremos a robustez destas oscilagoes coerentes fora da

condicao de ressonancia.
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Figura 4.1: Comportamento da dindmica da concorréncia de elétrons em moléculas quan-
ticas acopladas como funcao da razao entre a taxa de tunelamento e o acoplamento de
Coulomb, A;/J, considerando a condi¢ao de ressonancia, 1 = €5 = 0, e que as taxas de
tunelamento nas moléculas sao iguais Ay = Ay sendo |¥(0)) = |RL). (a) Concorréncia
como fungdo do tempo de da razdo A/J considerando A; = A, para 0 < t < 3 ns; (b-e)
Dinamica da concorréncia 0 < ¢t < 1ns considerando escolhas especificas para a razao A/J.

4.1.1 Efeitos do tunelamento sobre a dinadmica do emaranha-

mento

A abordagem numérica fornece conhecimentos sobre a preparacao dindmica de estados
altamente emaranhados. Na figura 4.1 (a), apresentamos os resultados numéricos da con-
corréncia como uma fungdo do tempo e da razao A;/J considerando |V(0)) = |RL),
A1 = Ay e a condigdo ressonante dada por €5 = &1 = 0. Nossos resultados mostram
que a taxa de tunelamento tem um grande efeito saber a dindmica do emaranhamento: o
estado evoluido passa de separavel para um estado altamente emaranhado apds o periodo
de evolucao t.. Isto pode ser verificado através da comparacao dos quatro perfis nas fi-
guras 4.1(b-e). Notamos que os tempos em que a concorréncia tem um maximo local sao
tempos que dependem de A;/J, também mostrados nas figuras 4.1(b-e). E interessante
observar que as oscilagoes nao sao totalmente periddicas. Esse tipo de comportamento
é uma assinatura da competicao dinamica entre diferentes acoplamentos, cada um com
uma freguéncia caracteristica. Isto é melhor visto nas figuras 4.1(b-e), onde os padrdes se

assemelham aos batimentos obtidos em uma superposicao de dois osciladores harmonicos.
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Para conhecer melhor a as origens fisicas por tras dos batimentos na concorréncia,
vamos resolver a equacao de Schrodinger dependente do tempo considerando a condigao
€1 = €9 = 0. Podemos fazer isso usando os resultados anteriores para as autoenergias,

equagao (3.3), e autoestados, equacao(3.4). Se o estado inicial é dado por |[¥(0)) = |RL),

as populagdes para os estados da base computacional, P;; = | (ij|¥(t)) |? sdo escritas como,
2
1 J J
PRL = - { < sin Q+t + —sin Q_t>
4\ 5, 3
+(cos it +cosQ_t)* |,
2
1 J J
P = —||—=—sinQt——sinQ)_t
LR 4{( +SlIl + B_sm )

+ (cos Q4 t — cos Q_t)?

Y

A A 2
PRR = 4 [+ sin Q+t + —sin Q_t‘| ,
+ —

A A ?
P = 4 [Jr sin€),t — — sin Q_t] ,
+ 5
(4.1)

com o0s novos parametros fisicos {2+ definidos como

2

By y/J?P+16A%
Q=== - 4.2
=7 : (12)
Estas duas frequéncias sao responsaveis pelos batimentos na concorréncia observados na
figura 4.1. Devido a €4 ser uma funcao dos parametros de tunelamento A, , conclui-se
que o mecanismo por tras da rica dindmica do emaranhamento mostrado na figura 4.1 é

o acoplamento entre os estados de Bell contidos nos subespagos M. Isso significa que o

tunelamento pode ser usado para manipular a obter estados altamente emaranhados.

Existe uma condicao exata para oscilagoes coerentes periddicas entre estados separaveis
e estados de Bell: notamos que os estados |LL) e | RR) nao sao populados para tempos de

evolugao correspondentes a
nm
te = —, 4.3
Q. (4.3)
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Figura 4.2: Comportamento da dindmica das Populagoes e da Concorréncia de elétrons em
moléculas quanticas acopladas considerando o estado inicial [¥(0)) = |RL). Onde ey =¢; ¢
Ay = Ay sendo Ay /J = V3 /4 que satisfaz a condigao de oscilagoes periddicas na dindmica
da Concorréncia. (a) Populagoes dos quatro estados posicionais |M; M) como fungao do
tempo; (b) Dindmica da Concorréncia com oscilagoes periddicas.

com n sendo um ntmero inteiro. Neste tempo especifico, as expressoes Prr e Prr na

equagao (4.1) se reduzem para

Ppp = - {sin?Q_t, +[(—1)" + cos Q_t.J*},

g e

Pip = {sin2 Q te+[(—1)" — cos Q_te]Q} )

(4.4)

Desta forma, o comportamento da fungao cos(€2_t.) define a condi¢do para a criagao de
estados de Bell |V.) da equagao (3.1). Se este valor é zero, a populagdo de ambos os
estados vai para 1/2, indicando que o sistema se encontra em um estado de Bell. O tempo

de evolucao também serda dado por
te = —W, m impar. (4.5)

Comparando a equagao (4.3) com a equagao (4.5), ambos os tempos de evolucao serao

. . « o~ QO . . ~
iguais se a condigao + = ;o5& for satisfeita. Em termos dos parametros de acoplamento,

48



esta condicao é equivalente a
— = —/4— — 1, (4.6)

que tem uma solucao real para m < 2n. Na figura 4.2, mostramos a dinamica das popu-
lagoes e da concorréncia considerando parametros fisicos que seguem as condigoes dadas
pela equacao (4.6). Observe que, nos tempos de purificagdo, o estado inicial |RL) troca
de populagdo com o estado |LR), e retorna ao estado inicial novamente apds dois perio-
dos de oscilagdo. Nos tempos definidos pela equagao (4.5), estados de Bell com valores
de concorréncia C' = 1 sdo obtidos como uma superposi¢do dos estados |RL) e |LR).
Os resultados numéricos e analiticos obtidos, considerando os outros trés estados da base
posicional |M;Ms), estabelecem quese o estado inicial corresponde a |LR) ou |RL), estes
evoluem para estados de Bell |W,). De forma anéloga, os estados de Bell |®.) sao gerados

dinamicamente quando o estado inicial é dado por |LL) ou |RR).

4.1.2 Efeitos das dessintonias sobre a dinamica da Concorréncia

Nesta secao, discutimos os efeitos do parametro fisico ¢; fora da condi¢ao de ressonéancia
completa. A andlise do comportamento da concorréncia dos autoestados é um guia para
verificar os efeitos das dessintonias, uma vez que, fora da condi¢ao de ressonancia completa,
determinamos que estados com alto grau de emaranhamento tornam-se autoestados do
sistema em condigoes fixadas por €5 = €1 e 9 = —e;. Ao considerarmos a dindmica,
a presenca de tais autoestados nestas condigoes especificas poderia favorecer a geragao
dindmica de estados de Bell.

Para obter um conhecimento completo sobre os efeitos das dessintonias, realizamos
simulagdes numéricas de doze situagoes diferentes, considerando como estados iniciais os
quatro elementos |M;Ms,) da base posicional e as condigdes €5 = €1 e g9 = —&; para
g1 € [—J,J], escolhidos com base na anédlise de espectro, como discutido na Segao 3.2.
Nossos resultados sao mostrados na figura 4.3. Cada uma das doze situacoes fisicas se

encaixam em um dos trés padroes diferentes, como segue:
e Figura 4.3(a):

1. |¥(0)) = |RL) e |LR) com g9 = £y;
2. |¥(0)) =|LL) e |RR) com €3 = —¢,

e Figura 4.3(b):
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Figura 4.3: Comportamento de trés padroes distintos da Concorréncia dos elétrons em
duas moléculas quanticas acopladas como funcao da razao entre a dessintonia dos niveis
eletronicos e a intera¢ao de Coulomb, ¢;/J, e do tempo, considerando as taxas de tunela-
mento em cada molécula sdo iguais (A; = Ajy) e que sua razao com o acoplamento de
Coulomb é A;/J = v/3/4. (a) Os resultados deste grifico sio validos para as seguintes
condigoes: |V(0)) = {|RL),|LR)} para ey = ¢y e |¥(0)) = {|LL),|RR)} para eo = —¢;
(b) Os resultados deste grafico sdo validos para as seguintes condigoes: |V(0)) = |RL)
considerando €5 = €1 e |¥(0)) = |LL) para a condi¢ao 2 = —&1; (¢) Os resultados deste
grafico sao validos para as seguintes condigoes: |W(0)) = |LR) considerando g5 = €1 e
|W(0)) = |RR) para g9 = —¢3.

1. [T(0)) = |RL) e &5 = e1;
2. [W(0)) = |LL) e g5 = —e1.

e Figura 4.3(c):

1. |¥(0)) = |LR) com g9 = —¢7;
2. |¥(0)) = |RR) com g9 = &;.

Baseados nestes resultados, concluimos que as escolhas de dessintonias fora da condigao
de ressonancia nao desfaz o vinculo entre os estados {|RL),|LR)} e {|LL),|RR)}, cada
um com uma condi¢do especifica sobre a dessintonia associada com as oscila¢oes entre um
produto de estados separaveis e os correspondentes estados de Bell. Isto esta relacionado
com as caracteristicas dos autoestados discutidos na Secao 3.2: a formacao de estados de
Bell |WU_) (|®_)), a superposi¢ao dos estados |RL) e |LR) (|RR) e |LL)), sao favorecidas
pela condigao g9 = €1 (g9 = —¢1).

No entanto, a condicdo de ressondncia completa otimiza as oscilagdes coerentes para

todos os casos, como mostrado pelas regides amarelas entre —J/4 < ¢ < J/4 na figura
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4.3(a). Fora desta escolha de pardmetros, o sistema cai em um dos padroes assimétricos
mostrados na figura 4.3(b) e na figura 4.3(c). Dependendo do estado inicial, a criagao de es-
tados altamente emaranhados é favorecida pelos valores positivos ou negativos de €;. Uma
caracteristica comum entre os trés padroes ¢ a variagao do comportamento das oscilagoes
em valores de |e1] > J/2. Isto estd também explicado pela caracteristica de autoestados,
o qual mostra um comportamento diferente dos valores fora de ¢; € [—J/2,J/2], como

mostrado nas figuras 3.3 e 3.5.
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Capitulo 5
Perspectivas

Neste capitulo, apresentamos as perspectivas de estudo do emaranhamento no sistema ao
considerarmos alguns possiveis processos de perda. Na secao 5.1 introduzimos o conceito
de decoeréncia devido ao acoplamento entre sistemas fisicos e o ambiente que o cerca.
Descrevemos também um dos métodos matematicos utilizado para incluir os efeitos de
dissipacao a dinamica quantica do sistema, a equacao mestra de Lindblad. Na secdo 5.2,
apresentamos o novo Hamiltoniano do sistema de moléculas de pontos quanticos acoplado a
reservatorios eletronicos. Apresentaremos também os mecanismos de dissipa¢ao que serao

considerados em nossos calculos.

5.1 Sistemas quinticos abertos

5.1.1 Decoeréncia

Todo sistema interage com o meio ambiente ao seu redor. Esta interacdo faz com que
estes se correlacionem, causando transferéncia irreversivel de informagao do sistema para
o meio ambiente. Desta forma, o estado do sistema perde sua coeréncia com o passar
do tempo, tendendo assim para uma mistura estatistica. Na literatura, esse fenémeno é
denominado um processo de decoeréncia, sendo considerado o principal obstaculo a ser
superado para a implementagao pratica de um processador de informagao baseado em
portas logicas quanticas (NIELSEN, 2000; OLIVEIRA, 2000). Desta forma, o futuro da
comunicac¢ao e computagdo quantica esbarram no problema da decoeréncia (HAROCHE,
1998), nao somente devido a inevitavel acdo do meio ambiente, mas também as flutuagoes

inerentes aos parametros de interagao requeridos para a realizacao das operacoes logicas
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(SCHNEIDER, 1998, 1999). A necessidade de grandes superposicoes de estados de qubits,
na implementacgao pratica das operagoes logicas, impoe o requerimento de que os sistemas
quanticos deveriam ser, em principio, totalmente isolados de seu meio ambiente e que os
parametros de interagao envolvidos sejam rigorosamente controlados. Por esta razao, as
investigagoes sobre possiveis processos de decoeréncia em sistemas quanticos promissores

¢ uma necessidade para a construcao de um processador légico quantico.

O formalismo padrao para o estudo da decoeréncia é a teoria de sistemas quanticos
abertos. Essa abordagem considera a interagdo do sistema de interesse, S, com um reser-
vatorio, R, de maneira tal que o comportamento irreversivel do sistema seja contemplado.
Um Hamiltoniano geral a fim de reproduzir um sistema acoplado a um reservatério externo

pode ser escrito como

H(t) = Hs(t) + Hp(t) + H(t), (5.1)

onde Hg(t) é o Hamiltoniano do sistema reduzido, Hg(t) ¢ o Hamiltoniano do reservatério
e H;(t) é o Hamiltoniano que introduz as perturbagoes provenientes do reservatorio sobre

o sistema quéantico reduzido, acoplando-o, assim, de forma irreversivel com o reservatoério.

O sistema quantico em questao é geral, podendo ser dado por spins, fétons, polarizagao
da luz, ou como no nosso caso estados de carga. Da mesma forma o reservatorio pode ser
dado por um ganho ou perda de boséns, de spins ou qualquer outro que acople com o sis-
tema quantico reduzido. Neste ponto, é necessario revisar uma ferramenta fundamental da
Mecanica Quantica que auxilia o estudo destes problemas: o formalismo da representagao

de interacao.

Sabemos que a evolugao dos estados quanticos pode ser descrita pela equacao de
Schrodinger, onde o Hamiltoniano e a condicao inicial do sistema determinam uma dinamica
bem definida. Além da equagdo de Schrodinger, outras equacgoes equivalentes foram de-
senvolvidas afim de calcular a dindmica dos observaveis do sistema, originando outros
formalismos dentro da Mecanica Quantica. Um deles ¢ o formalismo de Heisenberg onde
a dindmica do sistema é imposta aos operadores quanticos mantendo os estados estaticos,
diferente da representacao de Schrodinger em que a dependéncia temporal é carregada
pelo estado. O formalismo de Dirac, ou a representacao de interagao, por sua vez, é um
formalismo intermedidrio entre o formalismo de Schrodinger e o de Heisenberg, pois tanto

o estado do sistema como os observaveis carregam parte desta dependéncia temporal.
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Considere um sistema quantico cujo Hamiltoniano é escrito como:
H(t) = Hg + H;(t), (5.2)

onde Hg é o Hamiltoniano do sistema estudado e H;(t) tem duas partes o Hamiltoniano
do reservatorio mais o Hamiltoniano de interacao, que a acopla o sistema ao reservatorio.

Desta forma, a equacao de Schrodinger é dada por:
. 0
o [W(2)) = H(t) [¥(2)) = [Hs + Hi ()] [¥(2)) - (5-3)

A fim de resolver a equacao, introduzimos um novo vetor de estado |®(t)) relacionado com
|W(t)) tal que:
(1)) = e M |9(1)) . (5.4)

Este novo vetor de estado |®(t)) é igualmente vélido para representar o estado do sistema.
A transformacgao de operadores nesta representacao é feita de forma analoga a equacgao
acima, observando que um operador P na representacao de Schrodinger pode ser escrito

COINoO:

P =3[ (%, (55)

onde [1; ;) sao os elementos da base de |U(¢)). Assim, utilizando a equagdo (5.4), podemos

escrever o operador P na nova base,

P(t) =3 e7 50 i) (9] e, (5.6)
2%
implicando que,
P(t) =3 |¢n) (9;] = st/ hpetHistih, (5.7)
i,

onde P representa o operador P no formalismo de interacao. A dinamica neste caso pode

ser calculada substituindo a equagao (5.4) na equagao de Schrodinger,

[Hs + Hy(t)] e st |0 (t)) = ihd (e~ M5t |0 (1))),
eiHst/hHI(t)e’iHst/h |D(t)) = zhaat |D(1)) , (5.8)
ou, de acordo com a equagao (5.7),
o, ~
thoy |2(1)) = Hi(t) |2(2)) (5.9)
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sendo H;(t) o Hamiltoniano escrito no formalismo de interacao e |®(t)) representa o sistema
quantico. O formalismo é muito utilizado quando se trata de dindmicas controladas em
sistemas abertos, visto que através deste podemos facilmente estudar somente as dindmicas
impostas pelo Hamiltoniano H 1(t), desprezando as dindmicas impostas pelo Hamiltoniano
do sistema. De fato, quando H 1(t) =0, o estado quéntico representado no formalismo de
interacao é constante no tempo.

O operador densidade no formalismo de interacao ¢ escrito como

pt) = |@(1)) (@(1)] - (5.10)

Assim, podemos calcular sua dinamica neste formalismo:

dp(t) _ d|o(1)) d(D(t)|
o2 = S @) + o) < (5.10)

onde substituindo a equagao (5.9), temos:

;lt = _ﬁ Hi(8), 5(0)] (5.12)

e finalmente obtemos a dindmica para o operador densidade na representagao de interacao.

5.1.2 Equacgao mestra

Diferentemente de sistemas fechados, a dinamica quantica de um sistema aberto nao pode,
em geral, ser representada em termos de uma evolugao unitaria. Devido a isso em muitos
casos é tutil formular a dindmica de um sistema aberto usando equagdes mestras no lugar
de usar a equacao de von Neumann. De modo geral, uma equagdao mestra é um conjunto de
equagoes que descrevem a evolugao temporal de probabilidades de um determinado sistema,
podendo incluir os processos de evolugao nao unitarios introduzidos pelo acoplamento entre
o sistema e o reservatorio.

Afim de deduzirmos a equagao mestra, consideramos o Hamiltoniano total do sistema

quantico incluindo o Hamiltoniano do sistema, do reservatério e a interacao entre eles,

H(t) = Hs(t) + Hg(t) + Hi(t). (5.13)
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A dindmica do sistema na representacao de interacdo, incluindo os estados do ambiente, é
dada pela equagao (5.12). Definindo Hy como sendo a soma dos termos desacoplados do
sistema e do reservatoério, Hy = Hg + Hp, € UO = exp [—%Hot} temos,

Hl(t) = UOT(t)HIUO;

~ ~

p(t) = U3(6)p(t)Uo.
Uma solucao formal para equagao (5.12) é dada por:

?

t -
p(t) = (0) — & [ at [Hi(#),6(t)) . (5.14)
onde substituindo p(¢) no comutador em (5.12), temos

d’;f) == 2 [B0.500)] - 5 [t 7). [0, 5] (5.15)

Esta equagdo é equivalente a equagao (5.12), aplicada ao caso particular de um sistema em
contato com um reservatério. Para encontrar a solucao da mesma pode ser necessario o
uso de aproximacoes. Uma delas é supor que o operador densidade global pode ser escrito
como um produto direto dos operadores do sistema e do reservatorio, para qualquer tempo
t. Consideramos ainda que o reservatorio possui capacidade térmica infinita, de modo que
o operador densidade do reservatério é constante no tempo. Esta consideracao, conhecida
como a aproximacao de Born, pode ser feita assumindo que ha um acoplamento fraco entre
o sistema e o reservatorio (CARMICHAEL, 1991). Assim,

p(t) = ps(t) @ pr(0). (5.16)
Tracando as variaveis pertinentes ao reservatério obtemos:

dﬁ;; . _;TTR [Hi(t), 5(0)] - h}Q /0 A Trg (Hi(t), [Hi(), 58] (5.17)

Da equagao acima, é importante notar que sempre podemos incluir termos no Hamiltoniano
do sistema Hg(t) de forma a garantir que o valor médio do Hamiltoniano de interagdo,
quando ponderado sobre as variaveis do operador densidade do reservatorio, seja zero
(CARMICHAEL, 1991). Assim, assumimos que Trg {ﬁ;(t), 5(0)} = 0. Outra aproximagao
considerada é que a escala de tempo caracteristica da memoria do sistema, representada

pela integral na equagao (5.17), é curta o suficiente de maneira que o operador densidade
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do sistema ¢ insignificantemente diferente do seu valor atual, p(t') — p(t). Assim podemos

reescrever a equagao (5.17) de uma forma mais simplificada,

dps(t) _ — [ T (), [0, 55(0) @ p(0)]]. (5.18)

A equagao (5.18) é conhecida como equagao mestra de Redfield que é uma equagao que
ainda contém uma referéncia explicita com o tempo inicial e o tempo local (BREUER,
PETRUCCIONE, 2002). Neste ponto, usamos a aproximagao de Markok, que considera
que qualquer correlacao quantica dinamicamente estabelecida entre as variaveis internas do
reservatoério sao destruidas em uma escala de tempo muito menor do que a escala de tempo
associada & evolugao do estado do sistema (PURI, 2001). Quando o limite de integragao é
expandido para o infinito, ¢ — 0o é obtida a equac¢do mestra de Born-Markov

dﬁjt(t) - _hl2 | atTra (), [fi(2), 65(6) @ a(0)]] (5.19)

Lembrando da transformagao dada pela equacao (5.7), podemos usar

iHgt/h —iHgt/h
Y

ps =¢€ pse

e reescrever a equagao (5.19) na representacao de Schrodinger

dps(t)
dt

_ _;_112 /0 T TR [Hs (1), [Hs(), ps(t) © pr(0)]. (5.20)

Sendo pg o operador densidade do sistema escrito na representacao de Schrodinger.

5.1.3 Equacao mestra de Lindblad

A equagao de Lindblad é uma equagao diferencial para o operador densidade reduzido pg(t)
equivalente a funcao que a equagao de von Neumann desempenha para o operador densi-
dade total p(t), mas que emprega a aproximagao markoviana para simplificar a evolucao do
sistema (LINDBLAD, 1976). Esta equacao é de extrema importancia para tratar processos
irreversiveis da dissipagao.

A equacao mestra de Lindblad surge da condicao de positividade da matriz densidade

reduzida para todo o tempo ¢, ou seja

(¥]ps(t) ) = 0, (5.21)

o7



sendo |1¢) qualquer estado puro do sistema, para todos os tempos ¢.

Foi demonstrado que a equagao mestra mais geral que garante a positividade da matriz
densidade reduzida pg(t) é escrita como (LINDBLAD, 1976; GORINI, 1978)

dps(t)
dt

= —ilHs,ps()] + 53 s ([, p5(1S!] + [Sups(0), ST} (5.22)
af

Os operadores S, sao os operadores do sistema que aparecem na decomposicdo diagonal

do Hamiltoniano de interacao
Hr=> 5,®R,. (5.23)

Os coeficientes independentes do tempo 7,3 armazenam toda a informagao sobre os pardme-
tros fisicos do processo de decoeréncia e definem uma matriz coeficiente I' = (7,3). Pode-
mos simplificar a equagdo (5.22) diagonalizando a matriz I'. Assim, podemos reescrever a

equagao de Lindblad na forma diagonal

dps(t)
dt

= —i[Hs, ps(t)] + ;Zri@LiPs(t)Lj’ — ps(t)LIL; — LILips(t)), (5.24)

onde I'; sdo autovalores da matriz I e L; combinacoes lineares dos operadores originais S,
com coeficientes determinados pela diagonalizacao da matriz I.

A equagao mestra de Lindblad fornece uma maneira simplificada de monitorar sistemas
quanticos abertos. De fato, se os operadores de Lindblad forem escolhidos de modo a nao
terem dimensdo, os coeficientes I'; representam diretamente as taxas de decoeréncia, uma
vez que tém unidades inversas ao tempo (SCHLOSSHAUER, 2007). Portanto, geralmente
a tarefa mais dificil e importante em estimar as taxas de decoeréncia usando a equagao
na forma de Lindblad consiste em determinar os coeficientes I';, o que é feito de forma

experimental.

5.2 Sistema e modelo

No capitulo 2, vimos que um sistema constituido por dois pontos quanticos duplos acopla-
dos e bem isolados, fornece em determinado regime um sistema de dois niveis eletronicos
simples, em que cada elétron pode ocupar o ponto esquerdo ou o ponto direito da molécula
quantica. No entanto, ter um sistema fisico efetivamente isolado ¢ uma aproximagao irreal-

ista do ponto de vista experimental, pois estao presentes diversos mecanismos de perda. No

o8



nosso sistema de interesse, estes processos podem ocorrer por meio de emissao e absor¢ao
de fonons, flutuacao de carga, ou perda e ganho de elétrons para o reservatorio (HAYASHI,
et al. 2003 ;FUJISAWA et al. 2011).

Os resultados apresentados no capitulo 3, consideram um regime de bloqueio de Coulomb,
onde os unicos estados eletronicos acessiveis para uma unica molécula sao os estados |L)
e |R). Mas, conforme discutido na subsecdao 2.2.1, este regime nao pode ser mantido nos
processos de inicializa¢ao e medida do sistema (FUJISAWA| et al., 2004). Assim, é impor-
tante verificar quais os efeitos dos acoplamentos entre as moléculas e seus reservatorios. Tal
acoplamento introduz no sistema dois niveis eletronicos, a auséncia de elétrons na molécula
|0), e a dupla ocupagdo com um elétron em cada ponto |2), de modo que cada subsistema
tem agora 4 niveis eletronicos: |0), |L), |R) e |2). Consideraremos um sistema composto por
duas moléculas quanticas acopladas eletrostaticamente, cada uma acoplada a uma fonte
e um dreno individual, figura 5.1 (a). A base computacional do sistema composto pelas

moléculas quanticas e os reservatorios como:

{00),]0L) ,[0R),[02),[LO), |LL),|LR),[L2),
IR0),|RL),|RR),|R2), |20, |2L) , |2R) , |22)}. (5.25)

Nesta base, o Hamiltoniano para o sistema de 16 niveis sera dado por

H = Z(|L0) (L0| = |R0) (RO]) + (0L )(0L| - [0R){0R])
+A21(\LO><RO] +|LL)(RL| + |LR)(RR| + |L2){(R2| + h.c.)

+A22(\OL><OR] + |LLYLR| + |RL)(RR| + |2L)(2R| + h.c.)

€d

+<€S+‘i) ILL) (LL| + <2

2
_ (52‘1 n ‘i) |RL) (RL| + (_;d + i) |[RR)(RR, (5.26)

J
+ %) ILR)LR

onde J é o acoplamento de Coulomb entre as moléculas, ¢; (i = 1,2) é a dessintonia na
molécula 7, com e, = &1 + e9 € €4 = €1 — €9., € A\; representa os processos de tunelamento

coerentes entre os pontos da esquerda e da direita da molécula i, figura 5.1 (b).

O acoplamento com os reservatérios acrescentara a dinamica do sistema processos de
tunelamento incoerentes, devido a entrada e saida de elétrons nas moléculas, controlados

por I';; (i =1,2; j = L, R). Trataremos estes processos usando o formalismo de Lindblad,
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(b)

[
9 A, ° o
Coo=> Y Ay LJ
€==F
SwA
A-‘ "] 1
0 ooy 0 ° Ei ® N .'
- - <

Figura 5.1: (a) Sistema constituido por duas moléculas quanticas, cada uma acoplada a seus
reservatorios por I';;, onde cada molécula pode assumir os seguintes estados eletronicos: |0),
|L), |R) e |2). (b) Diagrama esquemadtico do acoplamento dos niveis dos estados eletronicos
devido aos processos de tunelamento coerentes descritos por A;.

apresentado na se¢do 1.2. Estes processos sao incluidos a dindmica por meio do operador

Lindbladiano que ¢é descrito da seguinte forma,

Lyess = Ty (J00)(LO| +[0L )(LL| + [0R){LR] + |02 )(L2]

+|R0)(20| + |RL)(2L| + |RR){(2R| + |R2)(22| + h.c.)

1115 (|00 )(RO| + |0L Y(RL| + |0R)(RR| + |02 )(R2]
+|L0){(20| + |LL)(2L| 4+ |LR)(2R| + |L2)(22| + h.c.)

+T5z (J00Y(OL| + [OR (02| + |LO)(LL| + |LR (L2
+|ROY(RL| 4+ |RR)(R2| 4 20)(2L| + |2R ){22| + h.c.)

+T55 (|00 (OR]| + |0L (02| 4 |LO)Y(LR| + |LL (L2
+|ROY(RL| 4 |RL)(R2| + |20 )(2R| + |2L (22| + h.c.). (5.27)

Aqui os pardmetros I';; (i = 1,2; j = 0, L, R) descrevem a transicao incoerente entre os
estados.
Além do tunelamento incoerente de elétrons para os reservatérios, podemos considerar

um processo de dephasing, introduzido devido a flutua¢do nas dessintonias ¢; (SHINKAI,
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et al. 2009; FUJISAWA, et al. 2011). O Lindbladiano que descreve este processo é dado

por

Laepn = ool LL)(LL| +vor| LR )(LE|
+7ro|RL)(RL| 4+ vrr|RR)(RR], (5.28)

onde 7;; (4,7 = L, R) s@o as taxas de dephasing entre os niveis eletrénicos.

Estamos interessados em investigar os efeitos do acoplamento com os reservatorios e
das flutuagoes nas dessintonias sobre a dinamica das correlagoes quanticas no sistema.
A evolugao temporal para a nova base de nove niveis é descrita pela equacdo mestra de
Lindblad 5.24. Devido ao aumento da dimensionalidade do problema utilizaremos a nega-
tividade, equacgao 2.33, para quantificar o emaranhamento no sistema aberto. Queremos
em uma primeira andlise verificar isoladamente o efeito do dephasing puro na dindmica
das correlagoes, neste caso o sistema ainda estaria em um regime de bloqueio de Coulomb
pois somente os quatro niveis eletrénicos |LL), |LR), |RL) e |RR) sao ocupados. Em
seguida verificaremos os efeitos do acoplamento aos reservatérios sobre a dindmica do ema-
ranhamento, afim de determinar se existe um conjunto de parametros fisicos capazes de
favorecer estados emaranhados no sistema. Existe ainda outros processos de decoeréncia
nesse sistema como a emissao espontanea de fonons que pode ocorrer nos processos de
tunelamento coerente (FUJISAWA, 2011), como por exemplo na transi¢ao do estado |RR)
para o estado |RL). Este mecanismo de perda também é um dos objetivos de estudo deste
trabalho.
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Capitulo 6
Conclusoes

Neste trabalho, estudamos as propriedades do emaranhamento de um sistema composto
por duas moléculas quanticas acopladas utilizando duas medidas de emaranhamento: a
concorréncia e o negatividade. Verificamos o comportamento do emaranhamento ao mani-
pularmos os parametros fisicos como o tunelamento e a dessintonia entre os pontos contidos

nas moléculas, e o acoplamento de Coulomb entre as moléculas.

Inicialmente, considerando o regime de bloqueio de Coulomb, analisamos o espectro
de energia do sistema e exploramos a relagao de seus anti-cruzamentos de energia com o
emaranhamento nos autoestados do sistema. Através dessa analise verificamos uma relagao
direta entre os picos de emaranhamento com as taxas de tunelamento A;. Demonstramos
que os estados de Bell sdo autoestados do Hamiltoniano (1.16) e formam uma base com-
pleta, o que nos permite reescrever o Hamiltoniano do sistema em uma nova base. A
nova forma deixa em evidéncia o seguinte: existem dois subespagos M4, que dependem
do acoplamento de Coulomb e do tunelamento, além das matrizes D, que descrevem o
acoplamento entre os dois subespacos feito através das dessintonias dos niveis eletronicos.
Dentro desta representagao tivemos vantagens na descricao do emaranhamento do sistema,
pois é possivel separar o efeito do tunelamento Ay, que é o responsavel pelas oscilagoes
entre os estados de Bell (W) (JW_)) e |®,) (|P_)) dentro dos subespacos M, do efeito das
dessintonias e, e 4, responsaveis pelas oscilagoes entre os subespagos.

Consideramos o caso ressonante £; = &5, obtivemos os autovalores e autovetores do
Hamiltoniano (1.16) como uma superposigao dos estados de Bell. Com isso, verificamos
algumas condigoes sobre as taxas de tunelamento: quando A; = A, = 0 os autoestados
do sistema sdo os estados de Bell; no caso de A; = Ay o primeiro estado excitado ‘¢0_>

seré sempre o estado |W_), um estado de emaranhamento méaximo; se €; = —e5 0 terceiro
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estado excitado ’w9r> serd o estado de Bell |®_); quando as desintonias entre os niveis
eletronicos sao nulas (e; = €3 = 0), teremos dois autoestados do sistema correnpondendo a
dois dos estados de Bell [¥_) e |®_) com energias —J/4 e J/4 respectivamente. Os outros
dois autoestados serao dados por )¢$> com energias Eﬁ. Por meio de célculos numéricos,
quantificamos o emaranhamento dos autoestados dos sistema cmo funcao das dessintonias
€1 e £9. Analisamos primeiramente o caso onde as taxas de tunelamento das moléculas sao
iguais A; = Ay = A, para os regimes de acoplamento fraco e forte. Foi possivel verificar
que os estados que apresentam maior grau de emaranhamento sdo o primeiro e segundo
estados excitados, o valor do emaranhamento aumenta com o aumento de A, sendo possivel
obter estados emaranhados para um conjunto maior de valores de dessintonias; o inverso

ocorre com o estado fundamental e o terceiro estado excitado.

Em seguida, analisamos a dindmica da concorréncia, considerando o caso ressonante,
g1 = €3 = 0, e 0 estado |RL) como a configuragao inicial do sistema. No caso em que
os valores de tunelamento nas moléculas sao iguais, A; = A,, calculamos analiticamente
as probabilidades de ocupacao dos estados da base {|LL),|LR),|RL),|RR)}. Através da
analise das expressoes obtidas foi possivel determinarmos condi¢oes sobre os parametros
A; e J para as quais podemos obter estados emaranhados ou separdveis. Observamos que
quando a razao entre esses dois pardmetros satisfaz a condigao geral da equagao (4.6), as
oscilagbes entre os maximos e minimos no emaranhamento sofrem a influéncia de apenas
um periodo dependente do inverso de J. Fora dessa regiao ha a sobreposicao de dois
perfodos, um dependente de J~! e outro de (J? + 16A?)~%/2. Com os resultados obtidos
para a dindmica do emaranhamento foi possivel verificar que, para valores de A; < J/8,
o sistema atinge um estado com maximo emaranhamento somente apdés um tempo de
aproximadamente 1,2 ns, enquanto que para A; > J/4 esse tempo é consideravelmente
menor sendo da ordem de 0,1 ns. Foi também verificado o que ocorre quando fixamos o
tunelamento nas moléculas e variamos o parametro .J, onde observamos que nos regimes
de J << A; o sistema apresenta um grau elevado de emaranhamento por um intervalo de
tempo maior, a medida em que J se aproxima de A; esses intervalos de tempo se tornam
cada vez menores, sendo que em alguns casos quando J > A; nao é possivel obter estados

maximamente emaranhados.

Devido a necessidade de se conhecer os efeitos dos processos de decoeréncia no sis-
tema, temos como objetivo futuro estudar os possiveis mecanismos de perda no sistema
composto pelas moléculas de pontos quanticos semicondutores. O acoplamento do sistema

com reservatorios eletronicos introduz da dinamica dos elétrons processos de tunelamento
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incoerentes que afetam o emaranhamento no sistema e acrescenta niveis eletronicos ao
nosso problema, pretendemos verificar numericamente o quao afetada é a dindmica das
correlagdes quanticas nos qubits. Outros processos de decoeréncia como o dephasing puro,
introduzido por flutuacgoes nas dessintonias de energia, e a emissao espontanea de fonons

também sao perspectivas de estudo do nosso trabalho.
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