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Resumo

Os efeitos da inicializagao eletrénica de estados quanticos no emaranhamento em sis-
temas eletronicos permanecem uma questao em aberto. Nossa pesquisa concentra-se em
um modelo de sistema composto por moléculas de pontos quanticos ligadas a reservato-
rios eletronicos. Estabelecemos dois qubits eletronicos que interagem entre si por meio
da repulsao de Coulomb, de modo que a interacao entre Coulomb e o processo de salto
resultam na formagao de estados emaranhados. Aqui analisamos como um pulso de tensao
de porta Gaussiana, que injeta elétrons nos qubits de forma controlada no tempo, pode
interferir no grau de emaranhamento. Para tanto calculamos diferentes quantidades como
fidelidade, entropia de Von Neumann e negatividade. Nossos resultados mostram que o
ajuste adequado da largura do pulso de inicializacdo é crucial para a formacao de esta-
dos altamente emaranhados, iluminando assim uma possivel implementagao experimental

futura de qubits eletronicos.

Palavras-chave: Inicializagdo. Emaranhamento. Reservatério. Porta Gaussiana. Qu-
bits. Repulsao de Coulomb. Equacao de Lindblad.






Abstract

The effects of electronic initialization of quantum states on the entanglement in electro-
nic systems remain an open question. Our research focuses on a system model comprising
of quantum dot molecules attached to electronic reservoirs. Two electronic qubits interact
with each other via Coulomb repulsion. The interplay between Coulomb and hopping pro-
cess results on the formation of entangled states. Here we analyse how a Gaussian gate
voltage pulse, that injects electrons into the qubits in a time controlled way, can interfere
on the entanglement degree. To this aim we calculate different quantities such as fidelity,
Von Neumann entropy and negativity . Ours results show that the proper adjustment of
the initialization pulse width is crucial to the formation of highly entangled states, thus

shining light on possible future experimental implementation of electronic qubits.

Keywords: Initialization. Entanglement. Reservoir. Gaussian Gate. Qubits. Coulomb

Repulsion. Lindblad Equation.
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CAPITULO

Introducao

Em 1965, Gordon E. Moore, cofundador da Intel, observou uma tendéncia histérica
em que o nimero de transistores em um circuito integrado dobrava aproximadamente
a cada dois anos, enquanto o custo cafa drasticamente (MOORE, 1965). Essa observa-
¢ao se confirmou ao longo do tempo e ficou conhecida como a "Lei de Moore". Dessa
forma, a medida que a densidade dos transistores aumenta e suas dimensoes diminuem,
os sistemas se aproximam dos limites da mecanica classica. Com isso, quando os transis-
tores atingem dimensoes de dezenas de nandémetros, os fendmenos da mecanica quantica
tornam-se evidentes, pois os comprimentos de onda de De Broglie das particulas comegam
a ser comparaveis com as dimensoes dos sistemas fisicos devido a natureza ondulatéria

das particulas, o que impulsionou a producao de tecnologias que se beneficiem de tais

circunstancias (BENIOFF, 1980).

Na computacao classica, a informagao é codificada em bits 0 e 1, permitindo o proces-
samento rapido e preciso de solugoes numéricas (FRANCO, 2006). De maneira andloga,
a computacao quantica utiliza bits quanticos, também conhecidos como qubits, que sao
sistemas capazes de assumir superposi¢oes dos estados |0) e |1) (NIELSEN; CHUANG,
2001; COHEN-TANNOUDJI; DIU; LALOE, 2019) (vide Figura 1). Essa superposi¢io
proporciona um aumento exponencial da eficiéncia no processamento (KNILL, 2010; NA-
KAHARA, 2008). Embora esta dissertagdo considere um sistema spinless, o comporta-
mento dos qubits analisados sera similar ao caso de spins.

Apesar disso, os computadores quanticos ainda nao superam os classicos devido as
dificuldades inerentes a execucao dos qubits, necessitando a implementacao de estruturas
capazes de transpor tais obstaculos. As vantagens da computacdo quantica sdo espe-
cialmente evidentes em problemas de fatoracao e em tarefas de alta complexidade, que
podem ser intrataveis ou exigir um tempo proibitivo para solug¢ao via maquinas classicas.
Isso levou pesquisadores, como Richard Feynman, a sugerirem a utilizacao de sistemas
quéanticos para operagoes computacionais(FEYNMAN, 1982).

Os qubits sao classificados em categorias conforme sua natureza e métodos de manipu-

lacdo, sendo as principais: qubits épticos que utilizam estados de fétons, como polarizacao
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1 1)
Bit Qubit

Figura 1 — Representacao a esquerda de dois bits e a direita um estado quéntico |¢)) para
um unico qubit na forma de uma esfera de Bloch.

e caminho, para codificar informagoes quanticas, sendo amplamente usados em comuni-
cagoes quanticas e criptografia (KOK et al., 2007; BERGOU; HILLERY; SAFFMAN,
2021); qubits de sintese coloidal baseados em pontos quanticos produzidos por métodos
de sintese quimica (MURRAY; NORRIS; BAWENDI, 1993), com propriedades ajustaveis
que os tornam uteis em aplicagoes em dispositivos optoeletronicos, como em fotocondu-
tores e fotodetectores, LEDs e displays (AGARWAL; RAI; MONDAL, 2023; KARIM et
al., 2022); qubits supercondutores que exploram estados quanticos de supercondutividade,
onde a informagao é armazenada em superposigoes de pares de Cooper (SCAPPUCCI et
al., 2021; SONG et al., 1994); qubits de spin que utilizam o spin de particulas, como
elétrons ou nucleos, controlados por campos magnéticos ou elétricos; e qubits de carga dos
quais se baseiam na presenca de elétrons em ilhas condutoras, manipulados por voltagens
de porta (LEHNERT et al., 2003; CHATTERJEE et al., 2021; KOILLER et al., 2005).

Nesse sentido, tratando-se de qubits de semicondutores, como qubits de carga e qubits
de spins, a principal técnica de producao de pontos quéanticos é baseada na litografia
(ZWERVER et al., 2022) para definir os contornos e as estruturas como pontos quanticos,
pocos quanticos, fios quanticos e os eletrodos de controle a fim de manipular os elétrons
ou os spins (UDDIN et al., 2022).

Na fabricagao por meio da litografia (SCAPPUCCI et al., 2021; SONG et al., 1994),
a diferenca crucial que caracteriza os qubits como de carga ou de spin estd na forma
como sao controlados e lidos. Para os qubits de spin, o controle e a leitura dependem da
manipulacdo do spin por meio de eletrodos externos e campos magnéticos, enquanto para
os qubits de carga, a informacao é extraida ajustando a voltagem de porta que controla o
potencial quimico da ilha (LEHNERT et al., 2003; CHATTERJEE et al., 2021; KOILLER
et al., 2005).
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A implementacao de qubits na computagao quantica é um desafio notavel, principal-
mente devido aos mecanismos de decoeréncia. Ao explorar um sistema de dois niveis
em nanoestruturas, como ponto quanticos (PQ) semicondutores (LOSS; DIVINCENZO,
1998), a interacao com o ambiente induz processos de decoeréncia nos qubits, o que impoe
limitagoes significativas na eficacia dos protocolos de informacao quantica, pois afeta a
estabilidade dos estados quanticos, tornando crucial o desenvolvimento de métodos para

minimizar esses efeitos e garantir operacoes quanticas precisas e confidveis.

Com isso, Loss e DiVincenzo se destacaram pela proposta de um método de imple-
mentacao de portas logicas, o qual, a partir de estratégias de controle de estados de
spins confinados em PQ), executava operagoes entre qubits sem a necessidade de mover
particulas. Essas manipulagoes mostraram-se capazes de minimizar o efeito de decoe-
réncia devido a redugao das interagoes dos spins com o ambiente externo, viabilizando
manipulagoes quanticas com maior precisao (LOSS; DIVINCENZO, 1998).

Nesse contexto, é de grande importancia a realizacao de estudos que buscam estabe-
lecer o controle de todo o processo dinamico, desde a inicializacao de estados, passando
pelo controle coerente, até a realizacdo das medidas dos estados finais (BEREZOVSKY
et al., 2006; BEREZOVSKY M. H. MIKKELSEN; COLDREN; AWSCHALOM, 2008;
FUJISAWA; HAYASHI; HIRAYAMA, 2004). Trabalhos experimentais ja existentes de-
monstram a manipulagdo coerente de estados quanticos de spins (ELZERMAN et al.,
2004) e operagbes quanticas com dois qubits usando a carga dos elétrons (FUJISAWA
et al., 2011), a partir de pulsos de tensdao de porta ou de fonte-dreno, de Electron Spin
Resonance (ESR) e campos 6pticos coerentes (PETTA et al., 2005). Experimentos como
estes evidenciam a possibilidade de usar spins eletrénicos como bits quanticos com tem-
pos de decoeréncia bastante promissores, chegando a milissegundos (BEREZOVSKY M.
H. MIKKELSEN; COLDREN; AWSCHALOM, 2008; PETTA et al., 2005).

Considerando a importancia do controle dindmico em sistemas quanticos e a neces-
sidade de superar os desafios impostos pela deocerancia(FUJISAWA; HAYASHI; HI-
RAYAMA, 2004), o artigo "Multiple two-qubit operations for a coupled semiconductor
charge qubit"(FUJISAWA et al., 2011) traz uma contribuicao significativa utilizando um
dispositivo de dois qubits fabricados por litografia de feixe de elétrons. Este estudo avanga
na exploracao de operagoes de dois qubits em um sistema de qubits de carga semicondu-

tores acoplados, realizando manipulagoes de portas logicas.

Neste contexto, os autores demonstram a fabricagao de um dispositivo de dois qubits,
onde em cada qubit um elétron é confinado. Este arranjo inovador permite a realizacao de
operagoes de dois qubits, um passo fundamental para a evolucao da computacao quantica
e a investigacao de fendmenos quanticos mais complexos (FUJISAWA et al., 2011).

No estudo em questao, os autores descrevem multiplas operagoes de dois qubits, nas
quais diferentes tipos de operagdoes podem ser realizadas em uma unica etapa. Sendo

assim, a partir de um acoplamento do tipo Ising (interacao eletrostatica) entre qubits de
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Figura 2 — (a) Micrografia eletronica de varredura de um dispositivo quadruplo de pontos
quénticos para dois qubits de carga. (b) Circuito equivalente do dispositivo. As
interacoes de Coulomb sao modeladas pelo acoplamento de capacitores C’s. O
acoplamento do intra-qubits é caracterizado por A; e Ay entre os pontos, e I'’s
representam os Gates de voltagem entre pontos e condutores. Fonte: Imagem
extraida do artigo "Multiple two-qubit operations for a coupled semiconductor

charge qubit"(FUJISAWA et al., 2011)

carga semicondutores, mostraram que varias operacoes de dois qubits podem ser realizadas
seletivamente apenas escolhendo os alinhamentos adequados de energia do sistema, vide
a Figura 2.

Com isso, nesta dissertacao sera abordada uma série de topicos importantes que par-
tem do estudo sobre as moléculas de pontos quanticos, focado em um sistema de dois
qubits, e vai até a analise dos efeitos da inicializacao eletronica na formacgao de emaranha-
mento quantico. Para tal faz-se necessario percorrer o formalismo de Operador Matriz
Densidade a fim de introduzir um estudo sobre representacoes quanticas e a Equacao
de Lindblad, bem como explorar os conceitos de emaranhamento de estados, de sistema
bipartites, da quantificagao do emaranhamento, da entropia de von Neumann, da negati-
vidade quantica e da fidelidade, que atuam como fundamentos para a compreensao sobre
como um pulso de tensao de porta gaussiana, que injeta elétrons nos qubits de forma

controlada no tempo, pode interferir no grau de emaranhamento.
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Os PQ destacam-se como uma espécie de “dtomos artificiais” em nanoescala, isto é, sdo
estruturas de baixa dimensionalidade com suas caracteristicas fisicas determinadas pela
mecanica quantica, no qual o confinamento é semelhante a uma particula tridimensional
em um modelo de caixa, cujo os niveis de energia podem ser controlados variando o
tamanho e forma (SILBEY; ALBERTY; BAWENDI, 2005).

Sendo assim, tais estruturas artificiais, apresentam propriedades 6pticas e eletronicas
de grande relevancia para a tecnologia, que incluem a capacidade de transportar elétrons,
ao confind-los em regides minisculas, e emitir diferentes comprimentos de onda quando

excitados opticamente.

2.1 Sistema de dois Qubits

Tendo como base todo o contetido recém introduzido, e em particular o artigo " Multiple
two-qubit operations for a coupled semiconductor charge qubit'(FUJISAWA et al., 2011),
conforme ilustrado na Figura 3, o sistema foi estabelecido como uma composi¢ao de quatro
PQs dispostos em duplas determinadas por um fator de tunelamento 7 que representa
a interacdo intra-qubits, responsavel pela formacao de dois qubits eletronicos, os quais
interagem entre si através da repulsdo de Coulomb. E importante ressaltar que a interacao
de Coulomb considerada aqui ocorre exclusivamente entre os qubits e nao entre os pontos
quanticos individuais. Isso se deve ao fato de que, com a intencao de carregar apenas
um dos pontos quanticos de cada qubit, ¢ comum que pelo menos um dos pontos esteja
vazio, o que inviabiliza a interacao de Coulomb entre eles. Além disso, a fun¢ao espectral
é calculada de modo a obter um acoplamento intra-qubits suficientemente fraco, de forma
que retarde a ocupacao total do qubit, desfavorecendo o processo de tunelamento que leva
a carga do ponto quantico que recebe a injecao para o que ¢ alimentado indiretamente.
Esse ajuste é essencial para permitir a obtencao de estados maximamente emaranhados
energeticamente bem separados.

Sendo assim, a interagao entre a repulsao de Coulomb e o processo de salto, causado
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pelo movimento dos elétrons de um ponto quantico para outro, leva a formacao de estados
emaranhados. Isto é, estados altamente correlacionados de modo que as propriedades
de um qubit estd intrinsecamente ligado as propriedades do outro, impossibilitando a
descricao dos estados de cada particula individualmente, pois formam um sistema quéantico
unificado cuja descrigdo completa s6 é possivel quando considerado todas as particulas
em conjunto. Com isso, analisaremos como um pulso de tensdo da porta gaussiana pode
afetar o grau de emaranhamento ao injetar elétrons em qubits de maneira controlada pelo

tempo.
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T
=
~~
> =
-
/7
I
I -
/7 N\
N
N

: ~ 4 1
S 1
o o '
\
3. i ) I 4 5
U TR
r (1) g
3
{ \ o
ol
Ga]\te Gate o
Ve Ve
1 V=0

Figura 3 — Ilustragao do sistema estudado. Quatro PQ (circulos brancos numerados) sao
organizados para formar uma estrutura de dois qubits, onde 7 é a constante de
acoplamento entre pontos quéanticos, J e J’ sdo respectivamente as interagoes
Coulombianas diretas e indiretas e I'(t) é o pulso gaussiano responsavel pela
injecao de elétrons.

Para tal, a Figura 3 ilustra a configuracao esquematica do sistema de estudo que ini-
cializa vazio, composto por quatro PQ (circulos brancos numerados), onde o fator 7 atua
como constante de acoplamento intra-qubits, resultando em dois qubits (elipses azuis) que
interagem entre si por meio de interacoes Coulombianas diretas J e diagonais J', promo-
vendo o emaranhamento quantico entre qubits. As caixas amarelas e cinza representam
reservatorios de elétrons responsaveis pela alimentacao dos PQs adjacentes, nos quais a al-
tura de amarelo representa o nivel de Fermi dos reservatorios. Setas curvadas representam

um pulso gaussiano I'(t) que provoca a injegao de elétrons (pequenos circulos amarelos) no
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ponto quantico através da saida de elétrons do reservatério (pequenos circulos brancos).
Na parte superior dos PQs do primeiro qubit (primeira elipse azul) e na parte inferior
dos PQs do segundo qubit (segunda elipse azul), sdo representadas as portas de voltagem
responsaveis por ajustar os niveis de energia dos PQs abaixo do nivel dos reservatorios, a
fim de viabilizar a alimentacao dos qubits.

Este sistema é considerado spinless, visto que a orientacao dos spins dos elétrons nao
é relevante para a dindmica de emaranhamento que serda analisada, apenas a informa-
¢do quanto a ocupacao ou nao dos PQs. A fim de estabelecer maior rigor, é possivel
considerar a presenca de terminais ferromagnéticos capazes de filtrar os componentes de
spins, a utilizacao de uma injeg¢ao previamente polarizada, ou ainda, a implementacao de
outros métodos que induzam uma degenerescéncia, de forma que a polarizacao possa ser

desconsiderada.

2.1.1 Hamiltoniano

Para descrever o sistema ilustrado na Figura 3, utilizamos o seguinte Hamiltoniano:

Hr=Hy+ H,+ H.. (1)

O Hamiltoniano inicial ¢ dado por
4
HO = Z Eing, (2)
i=1

onde ¢; representa o nivel de energia de cada ponto quantico e n; = dzdi ¢ o operador
numero, formado pelos operadores de criagao d;r e aniquilacao d;.

O Hamiltoniano de acoplamento intra-qubits é
H, = 7(dldy + didy + h.c.), (3)

onde h.c. denota o termo conjugado complexo.

Finalmente, o Hamiltoniano de interacao coulombiana entre qubits é
HC = J(nmg + 7’LQ7’Z4) + J'(n1n4 + TLQTL3), (4)

onde J e J' sdo fatores escalares que correspondem & intensidade das interagoes direta e
diagonal, respectivamente. Desta forma, é possivel representar o sistema em um modelo
Hamiltoniano conforme apresentado na Tabela 1

Para investigar a formagao de estados emaranhados, é mais conveniente expressar
os operadores na segunda quantizacao na forma de tensores de spin. Neste contexto a
transformacao de Jordan-Wigner demonstra-se um método adequado para a transicao

do formalismo da segunda quantizacdo para uma representacdo mais oportuna para o
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|0000)  [0001)  [0010)  [0011)  |0100)  |0101) [0110) [0111) [1000) |1001) |1010) |1011) |1100) [1101) [1110) |1111)
g1+ &2
+e3+ €4

10000)

g1+ &2
|0001) tes+J | —Ty
+J

g1+ &2
|0010> —T43 +&4 + J’
+J

|0011> g1+ &9

€1 +e3
|0100) +es+J' —T12
+J

€1+ €3
+J

€9+ ¢

|0110) —143 2-|-J’ : —T12

[0111) €1 —Ti2
o+ €3
|1000> —T21 4+ J’

—T34 —Ti12

€9 + &:
[1001) —Ta1 2+J/ -

Eg+ &4
+J
—T21 €2

—T21 —T43

)

)

> g3+ ¢&y4
|1101> s .

)

)

—T43 €4

0

Tabela 1 — Hamiltoniano completo do sistema, onde 75 = 791 = T34 = 743 = T € 0 acoplamento intra-qubits nos quais o sub-indice refere-se
a quais PQs estao acoplados. Além disso, as colunas amarelas se referem aos estados [0110) e [1001) nos quais apresentam a
interagdo de Coulomb apenas do tipo cruzada (J'), enquanto as colunas verdes os estados [0101) e [1010) nos quais apresentam
a interagdo de Coulomb apenas do tipo direta (J) e que se acoplam respectivamente com [0110) e [1001).



2.1.  Sistema de dois Qubits 31

célculo de grandezas fisicas relacionadas a informacao quantica (SOUZA; SANZ, 2017;
SHARMILA et al., 2024). Nosso conjunto de quatro operadores de aniquilagdo podem

ser reescritos da seguinte forma:

di=0_R1R1x1 dy=0,Q0_QR1LKR1L
ds=0,00,0_Q1 dy=0,0,00,Ro_ (5)
onde o_ = %(agC —ioy) e oy = %(O'I +i0y), com 0., 0y, 0, sdo matrizes de Pauli, enquanto

os operadores dj sao obtidos via transposto conjugado.

Neste sistema, a ocupagao de cada ponto quantico é representado na base computa-
cional por |0) e |1), que significam respectivamente cheio e vazio, e a descrigdo completa
do estado do sistema é dada pelo produto de Kronecker dos estados de cada subsistema,
ou seja, cada ponto quantico. Sendo assim, a base completa é {|0000), [0001), |0010),
0011), [0100), [0101), |0110), [0111), [1000), |1001), |1010), [1011), [1100), |1101), [1110),

|1111)}, onde 0 significa um elétron e 1 nenhum elétron no ponto quantico correspondente.

2.1.2 Selecao de Parametros de Acoplamento para Separacao

Energética de Estados

A fim de aprimorar a manipulacao de estados quanticos, investigamos estratégias ideais
para ajustar os parametros de acoplamento, visando uma separacao energética otimizada,
foi adotado J' = 1meV e J = 2meV como valores para as interacao Coulombianas e
e, =0paran=1,...4.

A analise da funcao espectral definida como:

A=Y s ()

(e —en)? + ¥
onde a soma é tomada sobre os autovalores € da Eq.(1) e n — 07 (BRUUS; FLENSBERG;
PRESS, 2004).

A Figura 4 revela o espectro do sistema como funcao da energia £ e do acoplamento
intra-qubits T, onde na auséncia de acoplamento entre PQs, isto é, para 7 = 0 apresentam-
se cinco grupos de auto-energias degeneradas, as quais se mantém até fatores de acopla-
mento intra-qubits suficientemente pequenos.

Em particular para ¢ = 1 tem-se a formagao dos estados contendo |0110) e [1001), e

aumentando ligeiramente 7 obtém-se a formacao do estado emaranhado da forma

_]0110) + €' [1001)
(1) = 7 : (7)

através de tensoes de porta.

O sistema ¢ inicializado em |0110), mantendo a calibragao de 7 pequena o suficiente
para viabilizar a formagao do estado dado pela equagao (7), por isto, nestas simulagoes
foi selecionado 7 = 10ueV, tal como em (FUJISAWA et al., 2011).
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Figura 4 — Funcao espectral do sistema em relacao a energia e ao acoplamento intra-
qubit 7. Para estabelecer o emaranhamento com separacao energética clara, a
escolha de 7 é destacada por um circulo branco, localizado em 7 = 10ueV e no
nivel energético de 1meV, facilitando a visualizacao de que, para esse valor de
tunelamento, é possivel obter os estados [0110) e [1001) energeticamente bem
separados dos demais.

2.1.3 Hamiltoniano Efetivo

Para simplificar o Hamiltoniano completo e focar nos aspectos fundamentais do com-
portamento do sistema quéantico, utilizamos o conceito de Hamiltoniano Efetivo. Este
modelo oferece uma abordagem alternativa que facilita a analise dos componentes essen-
ciais da dindmica quantica.

Escolhemos destacar os estados em verde e amarelo da Tabela 1 devido as suas fun-
¢oOes especificas na andlise das transicoes quanticas e do emaranhamento. Os estados
destacados em amarelo representam o estado emaranhado que pretendemos estudar. Ja
os estados destacados em verde sdao cruciais porque, para realizar a transicao de um es-
tado amarelo para outro, é necessario passar por transicoes virtuais intermediarias que
envolvem esses estados verdes.

Para descrever estes estados de forma mais simples, é possivel reescrevé-los da seguinte
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g (meV) Autoestados Interagao
de Coulomb
0 |0011),]0111),]1011), -
|1100) , |1101) ,|1110) ,
|1111)
1 |0110) , |1001) J’
2 |0101) , |1010) J
3 |0001) , |0010) , |0100) , J+J
|1000)
6 |0000) 2J +2J'
Tabela 2 — Descricao dos estados e interagoes de Coulomb em funcdo de . A tabela

forma:

(J =T

Energia

AN
|

\ Q 01
010U

Figura 5 — TransicOes virtuais entre niveis de energia.

0110) = |01)
11001) = |10)

0101) = |00)
11010) = |11).

mostra os estados do sistema em relacao a energia £ e suas interacoes de
Coulomb correspondentes J e J* com 7 = 0.

(8)

A Figura 5 ilustra as transicoes virtuais ciclicas entre os niveis de energia no qual

o nivel zero ¢é referente a energia inicial, enquanto na Tabela 3 é representado o novo

Hamiltoniano fazendo H — H — .J’ 1, em que 1 é a matriz identidade.

100) 01) 10) 11)
00)| (J=J) | —r 7

01y - _T
0y -7 —r
11) —7 —r | (=)

Tabela 3 — Hamiltoniano reduzido do sistema.
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Q
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Figura 6 — Representacao de dois Qubits emaranhados, cuja frequéncia de oscilagao entre
os estados é dada por {2

A partir de H dado pela Tabela 3, é possivel obter um modelo de Hamiltoniano
Efetivo (H.ys) de dois niveis onde H.y = Hy+ V, sendo H; o Hamiltoniano diagonal e V/

o Hamiltoniano de interacgao, tal que

iy = (g 2) | ©)

de acordo com a base {|01),]10)}, onde a frequéncia {2, representa uma escala de tempo
caracteristica (SHARMILA et al., 2024), isto é, a periodicidade das oscilagdo entre os
estados da base, como ilustrado pela Figura 6. Logo, utilizando o teorema de perturbacao

de 2% ordem, pode-se calcular €2 conforme abaixo,

Q = (01| H,|10)
0LV [B;) (Bi| VT 10)

= <01]de10>+2<

i€B (e —es)
_ o {01 V]00) (00] VT[10) (01| V' [11) (11 v/ 10)
(e — €00) (e —en)

(=t)(=t)  (=0)(=t)
—(J=J) ==
272

(T =J)

onde foi determinando 2 na ordem de 5 x 1072 GHz que equivale & 20 ns.

Com isso, sendo H.y = (lo,, e desconsiderando os processos de decoeréncia e a pre-

senga de reservatorio de carga, a dindmica quantica livre pode ser descrita por [¢(t)) =



2.1.  Sistema de dois Qubits 35

et |01), onde

(Qo,t)?  (Qogt)? B

—iHegrt _ _—iQoxpt s .
e "=e =1 —1Qo,t 5 +1 i
10 , 01 022 (0 1\ (0 1
= — it — +
01 10 2 1 0/ \1 O
[ L RO o /N +)
- . iQ3¢3 2
—iQt+ e 1Sy
_ c.os (Qt)  —isin (Qt) (11)
—isin ()  cos ()
Portanto,
[t(t)) = cos(Qt)1|01) — isin(Qt)o, |01), (12)
isto é,
|1(t)) = cos(Qt) |01) — isin(2) [10) . (13)

Com base nesses resultados, além de determinar a frequéncia caracteristica do sistema,
que é um parametro importante para fins experimentais na geracao real de estados ema-
ranhados (SHARMILA et al., 2024), é possivel calcular as probabilidades de encontrar
os estados [01) e |10) como Py; = cos? () e Py = sin® (Q1), respectivamente. Essas

probabilidades sao tteis para verificar a validade dos resultados numéricos obtidos.
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CAPITULO

Sistemas Quanticos Abertos

A maioria dos sistemas quanticos observados na natureza nao se encontra em estado
isolado, mas interage continuamente com um ambiente externo. Tais sistemas sao de-
nominados sistemas quanticos abertos. Essas interacoes podem exercer uma influéncia
substancial sobre a dinamica do sistema, originando um fenémeno conhecido como dissi-
pacao quantica. A dissipacdo quantica é o processo pelo qual a informacao presente no
sistema é transferida para o ambiente, representando um dos principais desafios para a
eficiéncia dos calculos quanticos devido a perda de coeréncia (BREUER; PETRUCCIONE
et al., 2002).

Apesar de aparentemente indesejavel, a dissipacao quantica constitui um aspecto fun-
damental da fisica quantica, desempenhando um papel crucial como recurso necessario e
benéfico em diversos processos fisicos, tais como o resfriamento a laser de atomos (FILHO,
2001; FALLEK et al., 2024) e a transferéncia de energia em sistemas biolégicos (SOUZA,;
SIGOLI, 2012). Ademais, a compreensao aprofundada dos sistemas quénticos abertos é
vital para o avanco de tecnologias quanticas emergentes, como a computagdo quantica e

a comunicagao quantica.

3.1 Operador Matriz Densidade

Na mecanica quantica, o estado do sistema pode ser descrito como uma mistura pro-

babilistica de diversos estados, cada um com sua propria probabilidade de ocorréncia:

k

[W(t) =D cr(t) lux) (14)

em que > |cx(t)]? = 1.
Dessa forma, desde que os estados |9k (t)) sejam ortonormais, isto é, os vetores |1 (t))
sejam mutualmente ortogonais e normalizados, a probabilidade de se encontrar o conjunto

de autovalores associados a [ (t)) é |cx(t)]?.
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A partir da equacao (14), é possivel associar as médias dos vetores de autoestados do
sistema, permitindo a concepgao de um “operador de média”. Este operador é capaz de

fornecer uma descricao simplificada das misturas estatisticas, como demonstrado a seguir.

3.1.1 Sistemas de Estado Puro

Para facilitar a discussao sobre o operador densidade, é essencial introduzir o estudo de
sistemas de estados puros. Em seguida, exploraremos o operador densidade para estados
mistos.

Para a construcao do operador desejado, considere um dado observavel A e um estado

[4(t)), podemos escrever:

(WO AL(E)) =D (unl 5, (£) Acy(t) [u) (15)

=D _cn(t)ep(t) (un| Alup) (16)
n.,p
= Z ¢ () cp(t) Anp (17)
n7p
A evolugao temporal de |¢(t)) segundo a equagao de Schrodinger é dada por:
. d
iy, [W(t)) = H(t) [¢(1)) (18)

em que H(t) é o Hamiltoniano do sistema, e

d

—th ()] = (O H(t) (19)
é o complexo conjugado.
Analogamente, pode-se obter:
(up| o (£)) () un) = (up| cp [up) (un] ¢, |un) (20)

= () (t). (21)

Definindo o operador densidade p(t) = |¢(¢)) (¢(t)], podemos reescrever algumas das

equagoes anteriores em termos de p(t):

D len® =3 (unl chen lun) =3~ pun(t). (22)

n n

Observa-se que os elementos da soma estao todos na diagonal, isto é, equivalem ao

calculo do trago da matriz p:
2 pun(t) = tr{p} =1, (23)

0 que expressa a conservacao da probabilidade.
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Além disso, para o calculo do valor esperado do observavel A:
(VO Alp(t) Z pon(t
= Z (un| p(£)0pn A Jup)
= Ep: (up| p(t)Afuy)
= tr{p(t)A}, (24)

e da equacao de Schrodinger:

(e = S () (o)

= S ) 1+ R S o)
1h (1) 1900} (600 + = [0(0)) ((0)] H (D)
= [H (), 1) (25)

Adicionalmente, para operadores de estados puros, como representado por p(t) =

[(t)) (1(t)], tem-se:
|
(W))W @) = () (W) = p(t) (27)

Percebe-se que p(t) possui propriedades de operador projetor, que, como sera verificado

mais adiante, sdo validas apenas para estados puros.

3.1.2 Sistemas de Estado Misto

Para abordar estados de mistura estatistica, é necessario ajustar a definicdo do ope-
rador densidade de acordo com as condi¢des do problema, pois agora existem varias

contribuigoes px, cada uma com um peso diferente, de forma que sempre:
Yome=1 (29)
k

onde 0 < p1,pa, ooy Py - < 1
Para o calcular a probabilidade Z(a,,), isto é, a probabilidade de se observar a,, na

medida de de A, dado um certo estado |v), realiza-se a seguinte operacao:

Pr(an) = (Vr| Pn [¥r) - (30)

onde P, é o operador de projegao associado ao resultado a,, tal que P, = |a,) (a,|.
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Assim, para obtermos a probabilidade geral, isto é, o somatoério de todas as contribui-

¢oes de pesos H(a,) relativos a algum pj;, dessa mistura estatistica, efetua-se:

P(an) = Y 0k Prlan), (31)

e, analogamente & equagio (24),

Py(ay) = tr{prP.}. (32)

de modo que p; assume o mesmo resultado que para o caso de um estado puro, isto é,

P = [Vr) (V] - (33)

Este resultado refere-se ao valor de p, para apenas um dos estados da mistura estatis-
tica estudada. Agora, para descrever o operador de densidade total do sistema, deve-se

somar todas as contribuigoes py relativos ao peso de cada um deles, ou seja,

P = Zpkpk- (34)

Com o p definido para misturas estatisticas, é possivel estudar suas propriedades, como

o traco:
tr{p} = tr{Zpkpk} =Y mtr{p} =D p =1, (35)

pois o tr{px} = 1 para cada contribuicdo, pela mesma razao que o trago era igual a 1 para
um estado puro.

Em relagao a medigao do observavel, é possivel substituir a equacdo (32) na equagao
(31). Isso permite calcular & (a,) = tr{pP,} e estender essa abordagem do estado puro

para o estado misto, representando o valor observavel como uma soma de contribuicoes.

(A) => a,P(a,) =D antr{pP,} = tr{pZanPn} = tr{pA}. (36)

Por dltimo, é importante destacar algumas excegoes para os estados mistos. Por

exemplo:
pr= (%:m%) <§k:pkpk> (37)
= Diowpr (38)
k
= Zk:pi |k} (Vrlor) (V| (39)
=" pi ) (il # p (40)

{p?} = tr{Zpipkpk} =Y mtr{pt=>_m <L (41)
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Apébs a consolidagao dessa discussao sobre o operador densidade para estados puros
e mistos, é estabelecido as bases necessarias para o estudo das formas de representacoes

quanticas referentes a proxima sessao.

3.2 Representacoes Quanticas

A representacao de Schodinger descreve estados quanticos usando fungdes de onda.
Desta forma, os operadores sao fixados enquanto a equagao de Schodinger se altera com
o tempo, e os observaveis sao representados como operadores Hermitianos que atuam
na funcao de onda. Enquanto isso, a representacao de Heisenberg foca na evolucao dos
operadores no tempo, mantendo os estados quanticos fixos. Por fim, a representacao de
interagao que combina elementos das representagoes de Schrodinger e Heisenberg para
tratar interacoes com campos, constituindo uma representacao intermediaria a qual tanto
os operadores quanto os estados estao sujeitos a dependéncia temporal (BREUER; PE-

TRUCCIONE et al., 2002).

A partir disso, é feita a transicao da representacao de Schrédinger para a representacao
de interacao. Essa mudanca é especialmente vantajosa, pois a representacao de interacao
simplifica a andlise de sistemas quanticos ao separar a dindmica livre das interagoes,
facilitando o uso da teoria de perturbacoes e o tratamento de interagoes dependentes do

tempo (SAKURAIL; NAPOLITANO, 2011).

3.3 Equacao de Lindblad

Considerando o seguinte Hamiltoniano total, na forma:
H=Hs+Hr+V; (42)

onde Hy = Hgs+ Hpg representa o Hamiltoniano inicial, composto pelos Hamiltonianos do
sistema Hg e do reservatério Hg, e Vi o potencial de interacao. De modo geral, uma
equacao mestra para a dinamica do sistema é obtida tragando-se o banho sobre a equacao
de movimento de Von Neumann (BANCHI et al., 2018) para o sistema combinado.
Sendo assim, ao lidar com a representacao de interacao a equacgao de movimento para

a matriz densidade tem a seguinte forma na representacao de interacao:
pO(t) = et (t)e ot (43)

em que p) e p®) estdao na representacio de Interacio e de Schrodinger respectivamente.
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Assim, considerando a equacio anterior com h = 1, ao tomar a derivada de p!), obtém-se:

p(I) (t) — Z'HoeiH()tp(S)efl’Hot _ ieiHotp(S)HOefiHot + eiHotp'(S)efiHot

= i[Ho, p"] —i[H, p\"] (44)
= i[Hy, p"] — i[Ho, p"] = i[V7, p"]
= —i[Vy, p"] (45)
e sendo,
t
pO(t) = pD(te) —i | dts[Vi(tr), p0(t1)] (46)

to

que repetindo uma segunda interacao
t t ri1
p0(t) = pD(to) =i [ anlVi(t), p ()] + (=i)? | [ dtrdtalVi(t), [Vi(ta), o (t2)]
0 0 0
(47)

e que por sucessivas interagoes fracas, converge para:
t tn—1
p0(8) = p (k) + X (i) [ dtree [T Vi) Vilt). 4O (48)
n=1 0 0

Considerando que um sistema aberto S é caracterizado pela particularidade de que
todas as observagoes relevantes estao ligadas a este subsistema. Os observaveis associados
a S sao todos da forma A ® Ir, onde A representa um operador que atua no espaco de
Hilbert do sistema Hg e Ir é a matriz identidade no espaco de Hilbert do reservatorio
Hpg. Se o estado do sistema total é representada por uma matriz de densidade p, entao

os valores esperados de todos os observaveis que atuam em Hg sao calculados usando a

seguinte férmula (BREUER; PETRUCCIONE et al., 2002):

(A) = trs{Aps} (49)

onde pg = trrp, que representa a matriz de densidade reduzida do sistema quantico
aberto.

Agora tomando o trago sobre o reservatério na equagao (47):
o (0) = trn D (to) — i [ s tan [Vi(er), (1)
~ [ [ dtdta e [Vi(e). Wit). 0 1) (50
Assim,
A0 = =itV oD to)) + [ Vit p(00)

= —i[Vy, p"(to)] + / dty [Vi, [Vi, o ()] (51)
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e supondo o estado inicial entre o sistema e o ambiente nao correlacionados, isto é, as
propriedades do sistema e do ambiente nao estao interligadas nem dependentes umas das
outras, o trg[V;, p'¥(ty)] = 0, fazendo o primeiro termo da expansdo nulo. Com isso, a
matriz densidade do reservatorio ¢é insignificantemente afetada pela interagao, permitindo
a aproximacao do estado do sistema total no tempo ¢ como um produto tensorial p!) ~
PS5 (1) ® pr.

Sendo assim, utilizando a representacio de pg(t) = eM®rt0)) cujo M(t)X é um super

operador da forma:

t t1
M(t)X = _/t dtidty trg [Vr, [Vi, X ® pgl| (52)

to

onde p(SI) (t) = M(t)p(t), ou seja,

s = — [ dstra [Vi(t), Vi(s), 52(8) © (53)

to

Essa equacgao é conhecida como equacao nao-Markoviana, e tem como caracteristica
principal o fato de que a mudancga na matriz de densidade em um tempo ¢ depende dos
estados em todos os momentos s > t. Apesar de simplificar a derivacao das equacoes de
movimento, ela apresenta varios desafios. A estrutura nao é facilitada, pois a solugao nu-
mérica de uma expressao integro-diferencial desse tipo é complexa e demanda um grande
esforco computacional, tornando sua implementacdo numérica praticamente intratavel.

Nesse contexto, introduz-se a aproximagdo Markoviana na qual pg(s) é substituido

por pg(t) que resulta na equacao de Redfield

s = — [ dsten [Vit), [Vi(s). o () @ p] (54)

to

que agora ¢ nao-markoviana devido a dependéncia explicita do estado inicial.
A partir desse ponto serd omitido o indice (I), que indica a representacao de interagao.
Agora estendendo a integracao em um intervalo até o infinito e fazendo a substituicao

s — t — s, é possivel obter uma equacao mestre totalmente Markoviana:

ps(t) = — [ dstrp [Vi(t), [Vi(t — 5), ps(t) @ ps]] (55)

to

na chamada aproximacao de Born-Markov, valida quando a escala de tempo da evolucao
da dindmica do sistema grande comparada a escala de tempo com a qual as correla¢oes
no reservatorio decaem, isto é, sobre efeito de memoria curta.

Para obter a equacao mestra de Lindblad, assume-se que o potencial de interagao
pode ser escrito na forma V; = Y,[A; ® Bf +h.c] onde A = V;d; e B = ¢; sao operadores
de colapso do reservatorio cujo indice ¢ é do reservatorio e k da funcao de onda e h.c o
hermitiano complexo conjugado, possibilitando escrever a equacao mestra em termos de

operadores de sistemas e fungoes de correlacao de reservatorio.
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Sendo assim, considerando t — 0o e ty = 0, pode-se reescrever a equagao mestra na

forma:

ps(t) = = [ a{ViOViE = $)ps © pr = Vi(t)ps(t) @ prVi(t = )
= —Vi(t — 5)ps(t) @ prVi(t) + ps ® prVi(t — )V(1)]}, (56)

ou seja, sabendo que

tI"R{<AZ' X BZ)(AZ/ X Bi’)pS (024 pR} = trR{AiAi’pS & Ble’pR}
= AjAypstrp{B;Bipr}
e conhecida a propriedade ciclica do traco pela simetria do produto interno de Frobenius,

isto é, o trago é invariante sob deslocamentos circulares, obtemos a equacao mestra em

termo dos operados do sistema e fungoes de correlagdo na seguinte forma:
gst)=— 3 [ AV (Vilt — s)do(t — )ps{cia(t)cint — )

+VE @) d; (O)Vie(t — )i (E — ) ps(cri(t) o (E — 5)
HViO)di(0)Vir (t = s)dii (t = 5)ps(cis(t)crowr (t = 5))
HVE O (Vi (t = 8)di (¢ = s)ps{ci(t)cr (= 5))
Vi) di(t)psVir(t = s)di (t = 8)ps(cia (L = 5)c5(1))
V(O () psVie(t = 8)dir(t = s)ps (ot — s)eri(t))
—Vi(t)di(t) ps Vi (t — s)di(t — ) ps(crin(t — 5)cg (1))
=V di (t)psVir (t — s)di (t — 5)ps{cwir (t — s)cri(t)
—Vilt = 5)di(t = 5)psVir ()dir (t) ps (s () it = 5))
Vit = s)di (t = 8)ps Vi () di (1) ps{cpour(t)cri(t = 5))
—Vilt = 8)di(t = 5)psVir ()dir (t)ps (crrir ()i (t = 5))
—Vii(t = 8)di (t = 8)ps Vi (1) dis () ps s (t)cri(t = s))

)

)

)
+psVi(t — s)di(t — s)Vi (t)di (£) i (£ — 5)chrp (1))
+psVit(t = s)di (t — s)Vie()di () (cri(t — 5) o (1))
+psVi(t — s)di(t — s)Vir (£)di (8)(cks (¢ = 5)crr (1))
+psVi(t = s)di (t = s)Viy () dy (D) (ci(t = s)cwwr(8)). (58)

3.3.1 Equacao Mestra de Lindblad

Reescrevendo a equacao (58) na representacao de Schrodinger, busca-se obter a equa-
¢ao mestra de Lindblad. possibilita a descri¢ao precisa da evolucao temporal de sistemas
quanticos abertos, incorporando de maneira consistente os efeitos de dissipacao e decoe-

réncia.
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Sendo assim, a partir da relacdo de comutacao para o modelo de particula livre em
que Ho; = Y 1 €kiCr;iCri, podemos obter:
* *
[How, Cki] = Z(Ek’i/cklilck/i’cki - CkiEk’i’Ck/i/Ck’i’)
ki

* *

= - Z it ([Okipr — CriChogr|Chrir + ChiChp Ciir)

k'
= - Z Exvit (Oni,kis Chtit — ChiChoys Chtit & ChiChogo Chrit )

k'
= - Z Ex'q! 5ki,k’i’ck’i’

k'
= —EkiCki, (59>

onde,

(I) _ _iHot (S) o~ iHot
Crg =€ ('€

) 17t
= c,(f) — ztsmcg) + bR (—6k1)2 C,(;f) + ...
,L'2 2 S
= |1 —itey; + o €iz~—|—... Clgi)
= e gy, (60)

de modo que, através das equacoes (44) e (58) é possivel determinar pg):

ps(t) = —ilHo, o] = 3 [ dslVidie 0 Vodyet o et el 0 i)

[RANN
_|_V;*d:e—ngsv;/dileiHospgS)e—iekiteiek/i/(t—s) <Ckiczlz‘/>
—|—Vd‘€7iHOSVT ﬁ€iHOSpgS)€i€kit€7i€k/i' (t—s) <Czick/i/>
+V*d e zHosV*d e’LHos (S) —iegt e —iegr i (t—s) <Clcick’i/>
_‘/idie—iHospS V%/dl‘/ eiHoseiek/i/ (t—s) eiekit<cz/i/czi>
—Vrdr e Hos (S)V/d-/eiHose“k’i’(t_s)e_iekit<01:’ifcki>
Vd e—zHospS V*dzlezHos iek/i/(t—s)eiskit<cklilczi>
—‘/;*dze_iHOs V d 7,H05 ieki(t_s)G_iEk/i/t<C]m'C]€/7;/>
—V;dieiHospg ‘/i’ di/e—iHoseiek/i/teieki(t—s) <CZ’i’CZi>
_V*dikeiHos (S) Vld'/efiHoseiek/i/tefie;ﬂ-(tfs) <C]t/ilcki>
Vd ezHos (S v d zHos iek/i/teieki(tfs) (Ck'i'CZ¢>
—Vrdrettosp S)Vfdie_iHose_ie’“’“te_iE“(t_s)<Ck'i/6ki>
+p )Vd ezHosV d e —iHgs ze;ﬂ(t s) zek/ /t<ck Ck’ />
+p V*d* ZHOSV d 6—2Hos€—ze;“(t s)ezek/ /t<ckicl>:/i’>
+Ps V;di(iiHOSV;;kd;e_iHoseiEki(t_s)e_iek/i,t<czi0k/i/>
S) ‘/;:*dieiHOS‘/i;kdi/6_iHDSe_i€ki(t_S)e_ieklilt<Ckick/i/>:|7

(61)
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que devido a hermeticidade dos termos C*C* e CC reduz-se a

p.s(s) (t) [HO, pS Z / ds V*d* zHosV d elHoS SS)G_iEkiteiEk/i/(t_s) <CkiCZ’i’>
RN N

_|_‘/idie—iHosV;<d;</€iHospg5)eiekite—iek/i/(t—s) <C]:ick’i’>
_Vrdreios (S)V dyeiHos giewrs (=9 g =ienit (o,
—Vd e—zHospS V*d iHys —zek/ 7 (t—s) zekl <Ck’i’czz‘>
—‘/;*d* zHos V d./6_’H05€7'€k’i’te_i€ki(t_s) <Cz/ilcki>
—Vid, ezHos (5 Vidse —iHos —iey 1t piek; (t— S)<Ck’i’c;;i>
_'_pgS V*d* zHoSV d,/eleosefiEki(t*S)eiﬁk’i’t<Ckicz/i/>
+pS Vd 67’H08V*d* —iHgps 16;“(15 s>€_iek/i/t<czick'i'>]
(62)
De forma que, para um sistema fermidnico, (cx;Chy) = Okiri(1 — Fi) e (Gicrir) =

Oki it Fi, onde F; vale 0 ou 1 se o reservatoério é vazio ou cheio respectivamente, com isso,

pS(S)(t) [HO p Z / ds V*d* zHOsV Cl ezHos ‘(S’S)efiﬁki3<1 _E)
4,4k, k'

_i_‘/;die—z'HosV;kd;kleiHospgS) eiekisf'i
_V*dfe—iHos (S)V dy eiHos iEkiSJt
—V;die_iHos V d* iHos —zek, (1 _E)
—V-*d% iHps S)V d e—'LHOS ZEkiSJT_',

—Vd GZHOS S)V d* —iHgs 716/W (1 o F)

V*d* ZHOSV d eszosefiEkz'S(l _ E)
OVidie PV g de™ 105w ) (63)
ou seja,
s te) = it o) - 3 [ ds{V*d* Y 0

. Vd e—zHospS V d* iHos
o V;d ezHos (S) V*d* —iHps

A(gS) ‘/i*d:eiHos‘/;/di,eiHos} —i€RiS (1 . ]:')

+ {mdiemoswd;emospg”

. ‘/Z'*dje_iHOSpgS)‘/;/di/eiHos
_ V;* d:( eiHospgS) ‘/;/ di/e_iHOS

gS)V;dieiHos‘/;d;e—iHos}eiskis‘/—_'i‘ (64)
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Como o reservatorio possui um ntmero muito grande de graus de liberdade, é pos-
sivel aproxima-lo ao infinito e simplificar a equacao (64) ao fazer a soma em k onde D;

representa a densidade de estado no reservatério ¢« (LIDAR, 2020)

+00 .
Z —)/ dékiDi(éki)e_wkis (65)
k —o
+o0 .
Dis dee™* = D;2md(s) = [i(t)o(s), (66)

resultando em:

ps') (1) = ~ilHo, p§7] + 3 S Tu(t) (1 ~ F) {2dip<5>di —didipg” — p5d; dz}

1 % * k
+2 2Fi(t)~7:i{2di P d; — did: pf — p§did } (67)

que representa a equacao mestra de Lindblad, a qual governa a evolugao temporal da ma-
triz de densidade reduzida. Essa expressao ¢ de extrema relevancia para esta dissertacao,
visto que, permite obter a evolugao do sistema ao longo do tempo, incorporando tanto
evolugoes unitarias, provenientes de sistemas fechados, quanto evolu¢des nao-unitarias,
que incluem efeitos dissipativos e incoerentes devido a interacdo com o ambiente.

Para a evolucao nao unitaria de sistemas quanticos, € comum o uso de equagoes mes-
tras, destacando-se a biblioteca Quantum Toolbox in Python (QuTiP) (JOHANSSON;
NATION; NORI, 2012). A fungao “qutip.mesolve” é utilizada tanto para a evolucao
segundo a equacao de Schrodinger quanto para a equacao mestra, determinando automa-
ticamente qual utilizar: a equacao de Schrodinger quando nenhum operador de colapso é
fornecido, ou a equacao mestra se os operadores de colapso sao fornecidos. A principal
diferenca é que a equacao mestra descreve processos de dissipacao no sistema quantico de-
vido a interacao com o ambiente, enquanto a equacao de Schrodinger considera o sistema

como fechado.
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CAPITULO

Emaranhamento

O emaranhamento quantico é um fenomeno decorrente da mecéanica quantica, no
qual duas ou mais particulas se tornam correlacionadas de tal maneira que o estado
de uma particula estd intrinsecamente conectado ao estado da outra. Nesse contexto,
a nao-separabilidade quantica, foi descrita pela primeira vez por Einstein, Podolsky e
Rosen (EPR) e Schédinger. No famoso artigo EPR (EINSTEIN; PODOLSKY; ROSEN,
1935), por meio de um experimento mental, é demonstrado que, para a validade da meca-
nica quantica, particulas entrelacadas podem se influenciar instantaneamente a qualquer
distancia, violando o conceito de “realismo local”, o qual postula que as propriedades
fisicas dos objetos existem independentemente da observacao e que objetos distantes nao
podem influenciar-se instantaneamente. Isso levou os autores a propor a existéncia de
alguma teoria mais completa, com variaveis ocultas, que seria capaz de oferecer uma

descricao real da fisica.

Por sua vez, Schrodinger, observou que quando dois sistemas conhecidos interagem
e depois se separam, as informacoes sobre o estado de cada um nao podem ser expres-
sas logicamente como uma soma de estados individuais (SCHRODINGER, 1935), enfa-
tizando a natureza nao “nao-local” da mecanica quantica. Deste evento, origina-se o
teorema da nao-separabilidade de d’Espagnat: "Se dois sistemas interagiram no passado,
em geral nao € possivel atribuir um unico vetor de estado a nenhum dos dois subsiste-
mas"(D’ESPAGNAT, 1971), isto é, a interacao provoca o emaranhamento de subsistemas
correlacionados (BLUM, 2012; PEREZ, 2000).

4.1 Teorema de nao-separabilidade de d’Espagnat

Seja dois sistemas com fungoes de onda:

(1)) = >_a(m1) Im(1)) ; [6(2)) = >_ a(ms) Im(2)); (68)

mi ma2
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que podem interagir, de modo que a funcao de onda do sistema composto é dada pelo

produto indissociavel:
(1, 2)) = a(mims) [mims) ; a(mimz) # a(mi)a(ms); (69)

O operador matriz densidade correspondente é

p=lo)@l=" > almima)a”(mymy) [mams) (mims)|. (70)

’ !
mima,mjms,

Ao extrair o subsistema H(1), tracando sobre o subsistema H(2):

R(1)=Try p
=Y (ma| pma)

ma2

= > a(mimy)a(mimy) [my) (m| (71)

mimam)

o resultado ndo permite escrever a densidade reduzida como R(1) = |¢(1)) (¢(1)] a menos
que a(mimsy) = a(my)a(ms) seja separavel. Sendo assim, segue-se deste teorema que a
interagao leva ao emaranhamento de subsistemas correlacionados, e que isso aparece nos
termos fora da diagonal da matriz de densidade (PEREZ, 2000).

4.2 Entropia de Von Neumann

Na teoria de Informagdo Quéntica, a entropia é uma medida associado a um estado
de desordem, aleatoriedade ou incerteza do sistema, onde a entropia de von Neumann
(NEUMANN, 2013) destaca-se como uma generalizagdo da entropia cléssica de Shannon
(SHANNON, 1948) para a mecénica quantica, que quantifica a informagao contida em
um estado, quando muitas copias idénticas e independentes estao disponiveis (BOES et

al., 2019).

A entropia de von Neumann utilizada nesta dissertacao é definida da seguinte forma:

S = —Tr{plog, p} (72)

onde é uma generaliza¢do quantica da entropia de Shannon, se {p;}; sdo os autovalores \;
do operador densidade p, em que ¢é utilizada base logaritmica 2 para medir a informagao em
bits (MAZIERO, 2015; CAO et al., 2024). Desta forma, a entropia de von Neumann é igual
a entropia de Shannon de uma varidvel aleatéria X,, cuja distribuicao de probabilidade

sao os autovalores de p,

S(p) = H(X,) = = >_pilog, pi, (73)
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isto é,

capturando tanto a quantidade de informagao (grau de incerteza ou aleatoriedade do
sistema) quanto as correlagoes (maneira como diferentes partes de um sistema estao re-
lacionadas ou interdependentes).

Em suma, a entropia de von Neumann é uma medida 1til e informativa de emaranha-
mento em certos contextos, pois cumpre diversas propriedades, fornecendo informacoes
sobre a natureza do emaranhamento (BOES et al., 2019; VEDRAL et al., 1997).

A partir desta medida, sera possivel avaliar os efeitos da inicializagdo sobre o sistema
total, verificando o quanto a injecao de carga afeta o grau de desordem do sistema, e
principalmente, identificar a formacao de estados emaranhados, pelo calculo da entro-
pia parcial de von Neumann, pois ela revela a presenca de correlagoes quanticas entre

subsistemas, indicando a formagao de emaranhamento.

4.3 Negatividade Quéantica

No contexto da Mecanica Quantica a negatividade é uma medida de emaranhamento
quantico baseada no critério de Peres-Horodecki de separabilidade, conhecido como "posi-
tive partial transpose"(PPT). Com isso, dado um estado geral que atua nos subsistemas A
e B, sua transposta parcial é definida como p’? = I, ® Tp, onde T, é a identidade apli-
cado ao subsistema A, e Tz é a transposicao aplicado ao subsistema B. Se p é separavel,
todos os autovalores de (p’2) devem ser nao negativos. Assim, se p’® tiver um autovalor
negativo, p ¢ emaranhado, sendo a reciproca verdadeira, se e somente se, a dimensao
do espago de produto para 2x2 ou 2x3 (HORODECKI; HORODECKI; HORODECKI,
1996).

O critério de Horodecki é inconclusivo para dimensbdes maiores, de forma que em
espacos de dimensao superior, ele nao pode determinar com certeza se o estado é separavel
ou emaranhado. Fazendo necessaria a complementacao com testes mais avancados, como
aqueles baseados em testemunhas de emaranhamento.

A Negatividade de um subsistema A é definido em termos da matriz densidade como:
o™ -1

N(p) 5

(75)

onde p’ é a transposta parcial de p com relagdo o subsistema A, e | X| = Tr{|X|} =
Tr{ XtX } representa a norma do trago ou a soma dos valores singulares do operador X'.

Desta forma, os autovalores )\; de p’4 podem ser usados para calcular a negatividade,

>

;<0

N =

_y = -
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isto é, a contribuicao a negatividade vem apenas dos autovalores negativos quando ||A;|| #
A (NAKANO; PIANL; ADESSO, 2013; HORODECKI; HORODECKI; HORODECKI,
1996).

4.4 Fidelidade

No contexto da Mecéanica Quéantica, a fidelidade ¢ uma medida de similaridade entre
dois estados quanticos (JOZSA, 1994). Ela é definida para dois estados quéanticos p e o

CO1mo:

2
F(Ioa Utarget) - (TI' \/ﬁo-target\/ﬁ> (77>

Sendo assim, se para um dado estado o emaranhado a fidelidade apenas é capaz de
medir o quao proximo p esta daquele especifico estado, nao sendo capaz de verifica se um
estado ¢ separavel ou emaranhado, e por isso, nao segue as caracteristicas esperadas dos
quantificadores de emaranhamento.

Analogamente, outra ferramenta 1util na teoria da informacao quéntica, é o defeito
de idempoténcia 4 = 1 — Tr{p%} (ANGELO et al., 1999; ABDEL-ATY, 2008). Esta
medida pode fornecer informagoes importantes sobre o estado de um sistema quantico,
atuando como um indicador de pureza do estado, visto que, conforme apresentado na
sessdo 3.1, Tr{p?} = 1 para estados puros, e Tr{p?} < 1 para estados mistos. Com isso,
embora também nao seja caracterizavel como um quantificador de emaranhamento, esta
ferramenta pode indicar indiretamente a presenca de emaranhamento em um sistema, a
partir da aplicagao do traco sob um dos subsistemas. Dessa forma, embora p seja puro, o
defeito de idempoténcia podera ser maior que zero quando Tr{p%} < 1, isto é, se houver
correlagoes entre subsistemas.

Sendo importante destacar que a identificagdo precisa do emaranhamento em estados
mistos requer o uso de critérios especificos de emaranhamento ou medidas de entropia, e
que o uso de técnicas como o céalculo da fidelidade e defeito de idempoténcia contribuem

como ferramentas complementares na analise de correlagoes quanticas.
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CAPITULO 5

Efeitos da Inicializacao Eletronica

Nesta etapa, serao apresentados os resultados das simulagoes realizadas com base no
sistema descrito na segao 2.1 e na equagdo mestra de Lindblad (67). Além disso, a partir
das ferramentas descritas no capitulo, a qualidade da inicializacao sera avaliada de acordo

com a formagdo maxima de emaranhamento do sistema.

Conforme discutido na Se¢ao 2.1, inicialmente o sistema molecular esté livre de carga,
ou seja, seu estado é representado por [1111), onde (1111|n;[1111) =0 para i =1,2,3,4,
indicando que cada um dos PQs esta vazio. A fim de evolui-lo para um estado emaranhado,
como descrito na equagao (7), é necessario primeiro realizar a transi¢ao [1111) — |0110).
Para isso, elétrons sdo controladamente injetados dos terminais dos reservatérios em PQ;

e PQy4, conforme ilustrado na Figura 3.

O acoplamento entre os qubits e os reservatorios é descrito pelo parametro de taxa de
tunelamento I'(¢). Para simplificar, considera-se um pulso de tensao de porta modulado

gaussiano que proporciona

[ (t) = Doe [t/ (78)

onde ty é o tempo central do pulso, o sua largura e o parametro I'y fornece a intensidade
do acoplamento. Com isso, é possivel controlar temporalmente a taxa de tunelamento

eletronico dos reservatorios para os qubits.

Durante a injecao de carga dependente do tempo, nao ocorre estritamente a formacao
do estado desejado |0110), pois hé a populagao de outros estados como |0000), |1000), entre
outros, com amplitudes de probabilidade as quais podem alcangar proporgoes significati-
vas. Na Figura 7, sdo mostrados os valores esperados de quatro projetores: (FPy119) (linha
preta sélida), (Pigo1) (linha preta tracejada), (FPoooo) (linha preta tracejada-pontilhada),
(Py111) (linha cinza pontilhada) e o pulso (linha cinza). Nessas simulagoes foi escolhido um

conjunto de quatro pares de pardmetros (o,'y) diferentes como apresentados na Tabela
4:
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o(ps) | 'o(meV) | linha
a 133 0.1
b 133 0.5
c A7 0.1 AN
d 47 0.5 e
ideal - -

Tabela 4 — Tabela de parametros de largura o e intensidade I'y de acoplamento do pulso
de tensao gaussiano dos reservatorios com o sistema, e guai de identificacao
da curvas referentes as simulagoes de cada um dos casos.
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Figura 7 — Projetores variando no tempo no primeiro qubit para diferentes parametros
de o e I'y, onde sao representado os valores esperados do projetores [1111) (li-
nha cinza pontilhada), |[0000) (linha preta tracejada-pontilhada), |0110) (linha
preta sélida), |1001) (linha preta tracejada) e o pulso (linha cinza), conside-
rando as escolhas de (0,y) como constam na Tabela 4.

5.1 Oscilagoes de Rabi

As oscilagoes de Rabi referem-se a um fendmeno no qual um sistema quéantico, quando
exposto a um acoplamento entre dois niveis, alterna periodicamente entre dois estados
especificos. Este efeito é crucial no controle de qubits, onde a coeréncia e a manipula-
¢ao precisa dos estados quanticos sao essenciais para operacoes de computacao quantica.
A frequéncia dessas oscilagoes é determinada pela amplitude do campo aplicado e pela
interacao entre os estados do sistema.

Antes da ativagdo do pulso (P111) = 1, indicando que o sistema estd inicialmente
vazio de carga. Apoés a abertura da porta, a dindmica é iniciada com oscilagoes do tipo
Rabi entre (Pyi10) € (Pioo1), enquanto o projetor (Pyg) alcanga um valor estaciondrio,
sugerindo que durante o processo de inicializacdo hda uma probabilidade finita de que

quatro elétrons tenham sido injetados na estrutura de qubits. Estados adicionais (nao
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mostrados) podem também apresentar pequenos valores durante a dindmica.

Na Figura 7, nos painéis (a) e (b), observamos um valor consideravel para (Pyo), a0
passo que nos painéis (c) e (d) esse valor é suprimido devido ao estreitamento do pulso,
pois a medida que o pulso sofre estreitamento a injecao de cargas é suprimida. Além disso,
é possivel observar que ao aumentar I'y para um o fixo, conforme ilustrado dos painéis (a)
para (b) e (c) para (d), ocorre uma redugao em (FPyyo) € uma ligeira elevagao de estados
populacionais nao apresentado. Percebe-se que o aumento do parametro de acoplamento
[y, provoca a ocorréncia de um crescimento em (Fpi10), que intensifica as oscilages de
Rabi entre (Ppi10) € (Pioo1). Complementarmente, no painel (d), verificam-se amplitudes
de oscilagoes proximas de um, indicando uma dindmica dominada pelos estados [0110) e
|1001).

5.2 Bloqueio de Coulomb

Na Figura 8 é mostrada a dindmica da ocupacao de PQ; e PQs ao longo do tempo, na
qual ambas as ocupacgoes n; = <d1d1> e ng = <d§d2> apresentam um aumento apreciavel
dentro da largura do pulso, onde n; > ny devido ao acoplamento direto de PQ; com
o reservatério a esquerda. Este acoplamento é responsavel por injetar carga em PQq, e
consequentemente, carregar indiretamente o PQs devido ao tunelamento com PQ);.

O bloqueio de Coulomb é um fendmeno essencial em sistemas de pontos quanticos, es-
pecialmente em sistemas fermionicos onde a interagao e exclusao eletronica desempenham
um papel crucial. Esse bloqueio ocorre devido a repulsao coulombiana entre elétrons, que
impede que multiplos elétrons ocupem o mesmo estado quantico ou estados préximos com
energias semelhantes dentro do ponto quantico. No contexto deste sistema, isso significa
que quando um elétron entra no ponto quantico PQq, ele cria uma barreira potencial que
impede a entrada imediata de outro elétron até que o primeiro tenha transitado para PQs.

Essa dinamica de bloqueio ¢ modulada por pulsos de tensao de porta gaussiana, os
quais permitem a entrada de um elétron em PQ;. A partir da Figura 8 nos painéis de (a)
para (b) e de (c) para (d) é possivel observar que, ao aumentar a intensidade do pulso,
mesmo mantendo constante a sua duracao, o elétron tende a permanecer em PQ; por
um periodo prolongado antes de saltar para PQs. Esse fendmeno de bloqueio retarda
a transicao, sugerindo que o controle preciso da intensidade e da duragao dos pulsos de
tensao ¢ crucial para manipular a dindmica dos elétrons no sistema.

Além disso, ao se avaliar o painel (a), observa-se que, embora as populagoes maxi-
mas de n; e ny estejam proximas de 1, sao produzidos mais estados nao desejados em
comparagao com as outras sub-figuras. Isso ocorre também porque um ¢ maior permite
uma ocupagao superior devido a maior duracao do pulso, mesmo quando combinado a
um [y fraco. Essa interpretagao ¢ corroborada pelos valores minimos das ocupagoes, que

nao se aproximam de zero nos painéis (a) e (b). Por outro lado, ao diminuir o, como
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Dynamics by Populations

Dynamics by Populations

Ot /2 Ot/2n

Figura 8 — Dindmica das ocupagoes n; (linha preta) e ny (linha tracejada) e representacgao
do pulso (linha cinza), no primeiro Qubit Quéntico para diferentes pardmetros,
sendo a = (133,0.1), b = (133,0.5), ¢ = (47,0.1) e d = (47, 0.5).

mostrado nos painéis (c) e (d), suprime-se a formagao de estados indesejados. Este efeito
pode ser evidenciado ao comparar com a amplitude das grandes oscilagdes no painel (a)
com (c) ou (b) com (d), indicando uma melhoria na inicializagao de estados emaranhados,

enfatizando novamente a importancia do fator o no processo de inicializacao.

5.3 Impacto das Caracteristicas do Pulso na Quali-

dade da Inicializacao dos Qubits

Para compreender melhor o impacto do pulso de tensdao da porta na inicializacao dos
qubits, na Figura 9 é mostrado o valor maximo de (Pyi19) ao longo de toda a dindmica
para diferentes valores de I'y e 0. Um resultado destacado é a melhoria significativa de
(Po110) mae €m cenéarios onde Iy é elevado e o é baixo. No entanto, devido a limitagoes da
técnica baseada na equacao de Lindblad, o fator de I'y precisa ser pequeno o suficiente
para evitar a sobreposi¢ao da bandas em razao do alargamento de niveis, provocado pelo
acoplamento discreto-continuo. Na representagao grafica, os pontos (a), (b), (¢) e (d)
correspondem aos conjuntos de parametros utilizados nas Figuras 7.

Em configuragoes com valores mais altos de o, como nos pontos (a) e (b), é evidente
uma maior ativagao de estados como |0000), conforme observado nas Figuras 7 nos painéis
(a) e (b), resultando na supressao de (Py110)maz- Por outro lado, configuracoes com valores
mais baixos de ¢, como nos pontos (c¢) e (d), favorecem a excitagdo do estado [0110) em

detrimento de estados nao desejados, o que contribui para uma inicializacdo mais eficaz
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Figura 9 — Grafico de mapa de cores que mostra os valores maximos para o projetor
|0110) variando a largura do pulso ¢ e a for¢a de acoplamento I'y, onde é
selecionado alguns pontos (o, I'g) rotulados como a = (133,0.1), b = (133,0.5),
c = (47,0.1) e d = (47,0.5) para analisar diferentes inicializacoes.

dos qubits.

5.4 Avaliacao da Inicializacao por Quantificadores e

Indicadores de Emaranhamento

Como discutido no Capitulo 4, a identificacao e quantificacio do emaranhamento
quantico é uma tarefa complexa que frequentemente exige a combinac¢ao de multiplos mé-
todos. Cada método de quantificacdo de emaranhamento, como a fidelidade, defeito de
idempoténcia, a entropia de von Neumann e a negatividade, possui caracteristicas e limi-
tagoes especificas. A fidelidade, por exemplo, mede a proximidade de um estado quantico
em relagao a um estado de referéncia, enquanto o defeito de idempoténcia quantifica a
pureza de um estado a partir do traco parcial de p?. J4 a entropia de von Neumann e sua
variante parcial fornecem informagoes sobre a aleatoriedade e a correlacao entre partes de
um sistema quantico, sendo medidas diretas de quantificacdo de emaranhamento. Por fim,
a negatividade, que se baseia no critério de separabilidade, avalia o sinal dos autovalores
da transposta parcial p’® para detectar o emaranhamento, também servindo como uma
medida eficaz de quantificacao do emaranhamento no sistema.

Nesse sentido, é essencial utilizar uma combinacao desses métodos para uma avaliacao
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completa, uma vez que cada um pode revelar diferentes aspectos da presenca e do grau de
emaranhamento. Na presente sessao, sera apresentado os resultados obtidos utilizando es-
ses diversos quantificadores e indicadores, fornecendo uma analise detalhada e abrangente

do emaranhamento nos sistemas estudados.

Nas medicoes de formacao de emaranhamento das Figuras 10 e 11, é apresentado a
simulagao do caso ideal, onde o sistema quéantico é fechado, de modo que o efeito de
inicializagdo é desconsiderado e a dindmica do sistema inicia totalmente no estado |0110).
Com isso, ¢ possivel avaliar o efeito da inje¢do de cargas nos qubits para os casos (a)-(b) e
(c)-(d), onde sao apresentados valores méximos préximos, e com (b) e (d) se sobressaindo
em relacao aos seus<ns1:XMLFault xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat"><ns1:faultstring xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat">java.lang.OutOfMemoryError: Java heap space</ns1:faultstring></ns1:XMLFault>