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Resumo

Nesta tese, usando té
ni
as de Pro
essamento de Informação Quânti
a 
om RMN, imple-

mentamos um term�metro quânti
o baseado num 
ir
uito de espalhamento. O pro
edi-

mento para medida de temperatura pode ser visto 
omo um algoritmo quânti
o, onde um

q-bit sonda é usado para medir a temperatura de um sistema de interesse. Em nossos

experimentos, utilizamos molé
ulas de 
lorofórmio enrique
ido 
omo pro
essadores quân-

ti
os de dois q-bits. O spin nu
lear do Carbono-13 atua 
omo um q-bit sonda, para medir

a temperatura do spin nu
lear do Hidrogênio, que está em equilíbrio térmi
o 
om um ba-

nho (a amostra líquida). Todo o pro
edimento dura 5,5ms, um tempo muito menor que

qualquer tempo de relaxação do q-bit sonda. Ou seja, informação sobre a temperatura

é adquirida antes que o equilíbrio térmi
o seja al
ançado. Isto apresenta um paradoxo

para a Lei Zero da Termodinâmi
a, que formula o 
on
eito de temperatura através do

equilíbrio térmi
o.

O term�metro quânti
o foi testado 
om a amostra em várias temperaturas, num inter-

valo de 80K. Cal
ulamos a �delidade dos estados produzidos no experimento e obtivemos

valores a
ima de 99%. Para mostrar que a superposição quânti
a é ne
essária para o


orreto fun
ionamento do term�metro, introduzimos um tempo de relaxação dentro do


ir
uito, e veri�
amos que a relaxação destrói o estado de superposição quânti
a do q-bit

sonda, diminuindo também a �delidade do estado �nal. O term�metro também foi testado


om temperaturas simuladas. Isto é, antes de rodar o 
ir
uito, o spin sistema foi 
olo
ado

numa temperatura diferente da temperatura do banho. Finalmente, dis
utimos as fon-

tes de erro presentes no experimento, linhas de investigação para futuros experimentos e

possíveis apli
ações do term�metro quânti
o.
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Abstra
t

In this thesis, using Quantum Information Pro
essing te
hniques with NMR, we imple-

mented a quantum thermometer based on a s
attering 
ir
uit. The measurement pro
e-

dure 
an be seen as a quantum algorithm, where a probe qubit measures the temperature

of a system of interest. In our experiments, we used enri
hed 
hloroform mole
ules as

quantum pro
essors. The Carbon-13 nu
lear spin a
t as a probe qubit to measure the

temperature of the Hydrogen nu
lear spin, whi
h is in thermal equilibrium with a bath

(the liquid sample). The whole pro
edure lasts 5.5 ms, a mu
h shorter time than any

relaxation time of the probe qubit. In other words, information about the temperature is

a
quired before thermal equilibrium is rea
hed. This presents a paradox for the Zeroth

Law of Thermodynami
s, whi
h formulates the 
on
ept of temperature through thermal

equilibrium.

The quantum thermometer was tested with the sample at several temperatures, whithin

a range of 80K. We 
al
ulated the �delity of the experimentally produ
ed states, and

obtained values above 99%. To show that quantum superposition is ne
essary for the

proper fun
tioning of the thermometer, we introdu
ed a time delay inside the 
ir
uit,

and verifyed that the relaxation destroys the quantum superposition of the probe qubit,

also de
reasing the �nal state �delity. The thermometer was also tested with simulated

temperatures, meaning, before running the quantum 
ir
uit, the system spin was put on

a temperature di�erent from the bath. Finally, we dis
uss the sour
es of errors in the

experiment, lines of investigation for future experiments, and possible appli
ations of the

thermometer.
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Capítulo 1

Introdução

O estudo desta tese en
ontra-se na interseção de duas teorias imensamente bem su
edidas,

a Físi
a Quânti
a e a Me
âni
a Estatísti
a. De fato, nem sempre está 
laro onde uma

teoria 
omeça e a outra para. Por isso, uma investigação nas suas fronteiras pode trazer

insights poderosos. Um exemplo 
an�ni
o é o dem�nio de Maxwell, um ser hipotéti
o de

um gedanken experiment (experimento pensado) proposto por J. C. Maxwell, em 1871

1

.

Neste experimento, um re
ipiente, 
ontendo um gás em equilíbrio, é dividido em duas par-

tes por uma membrana. A membrana tem uma pequena porta que o dem�nio pode abrir e

fe
har à vontade. O dem�nio resolve deixar as partí
ulas mais rápidas passarem somente

para a esquerda, e as mais lentas passarem somente para a direita. Assim, o lado esquerdo

aque
e enquanto lado direito esfria, diminuindo a entropia do sistema. Isso 
ontradiz a

segunda lei da Termodinâmi
a, segundo a qual �a entropia de um sistema fe
hado nun
a

de
res
e�. Com este experimento, Maxwell queria mostrar que a segunda lei tem sentido

apenas estatísti
o. O mais estranho é que, enquanto o dem�nio estivesse separando as

partí
ulas, a diferença de temperatura poderia ser usada para realizar trabalho.

A solução para este problema ini
iou 
om R.W. Landauer em 1960, argumentando que,

se o dem�nio lembrar do estado de todas as partí
ulas que passaram pela porta, então ele

pode usar esta informação para fazer o sistema voltar ao estado original. Reversibilidade

1

Este experimento pensado apare
eu primeiro em 
artas para P. G. Tait em 1867 e J. W. Strutt (Lord

Rayleigh) em 1870, antes de ser apresentado no livro Theory of Heat, do próprio Maxwell, em 1871. Foi

William Thomson quem apelidou o ser imaginário do experimento de �dem�nio inteligente de Maxwell�,

em 1874 [1℄.

1



impli
a em 
onservação de energia: o dem�nio pode diminuir a entropia do gás sem


usto de energia. Porém, se ele esque
er alguma informação (momento ou posição de

uma partí
ula), não poderá mais reverter o sistema. Assim, para haver 
onservação de

energia, o dem�nio deve que gastar energia para diminuir a entropia do gás, aumentando

sua entropia na mesma proporção. Portanto, a entropia de um sistema fe
hado, 
ontendo

um gás e um dem�nio, não pode ser reduzida. Há uma lição interessante nesta história:

apagar informação 
usta energia! Esta é uma 
onexão direta entre físi
a e informação,


hamada de Prin
ípio de Landauer [2, 3℄. Mais tarde, em 1982, C. H. Bennett mostrou

que, não importa o quão preparado o dem�nio esteja, eventualmente, ele vai �
ar sem

espaço na memória, e pre
isará apagar a informação sobre as partí
ulas que já passaram

pela porta, para adquirir informação sobre as próximas partí
ulas [4℄.

O avanço das té
ni
as experimentais das últimas três dé
adas permitiu pensar e ela-

borar experimentos em es
alas 
ada vez menores, até onde efeitos quânti
os tornam-se

importantes. Por exemplo, seria possível 
onstruir um algoritmo de 
omputador 
apaz

de exe
utar a mesma tarefa que o dem�nio de Maxwell? Sim, é possível. Tal algoritmo

é 
hamado de resfriamento algoritmi
o (algorithmi
 
ooling, em inglês) na literatura, e é

objeto de investigações re
entes [5, 6, 7℄. O algoritmo fun
iona 
om apenas três q-bits

(a menor unidade de informação quânti
a), em 
ontato 
om reservatórios de temperatura

independentes. A apli
ação deste algoritmo resulta no menor refrigerador possível. Por

isso, o algoritmo também ganhou o apelido de porta refrigerador (fridge gate, em inglês)

[8℄, 
omo se fosse uma porta de um 
ir
uito de 
omputador. O algoritmo já foi testado

experimentalmente usando Ressonân
ia Magnéti
a Nu
lear (RMN) em 
ristais e líquidos

[9, 10℄ e 
om óti
a quânti
a [11℄.

Da mesma forma, neste trabalho, imaginamos 
omo seria o menor term�metro possível,


ontendo apenas os elementos essen
ias para uma medida de temperatura. Tal term�metro

pre
isa de um q-bit para gravar a informação sobre temperatura e outro q-bit em equilíbrio


om o sistema de interesse. Antes de falar mais sobre nosso term�metro, faremos uma

breve introdução sobre o 
on
eito de temperatura e term�metros, assim 
omo uma revisão

sobre estudos atuais em metrologia na es
ala quânti
a.

2



1.1 Temperatura e term�metros

A temperatura é uma das sete grandezas fundamentais do sistema interna
ional de unida-

des (SI) e está rela
ionada 
om as sensações de quente e frio. Por volta de 1600, artesões


omeçaram a fabri
ar instrumentos para quanti�
ar estas sensações [12℄. Geralmente,

eram 
onstruídos 
om algum �uído 
ujo volume é propor
ional à temperatura. Para per-

mitir a leitura, uma es
ala arbitrária era 
olo
ada nos instrumentos. O historiador W.

E. K. Middleton 
hama estes instrumentos de termos
ópios, pois as es
alas não eram

graduadas de forma que a leitura tivesse um signi�
ado sistemáti
o, mesmo quando eram

quantitativas. O termos
ópio não dá signi�
ado aos números, mas indi
a quando um

objeto é mais quente que outro. Ele também permite veri�
ar que a temperatura de água

fervendo permane
e 
onstante, de modo que podemos usá-la 
omo uma referên
ia.

Para 
onstruir um term�metro, é ne
essário fazer uma 
alibração. Ou seja, 
onstruir

uma es
ala graduada usando pontos �xos, que são estados da matéria 
om temperatura

re
onhe
idamente �xa. Até o iní
io do Sé
.XVIII, vários 
ientistas respeitáveis sugeriram

pontos �xos, sem grande 
onsenso entre a 
omunidade 
ientí�
a. Algumas sugestões

são divertidas: Isaa
 Newton sugeriu a temperatura do 
orpo humano sadio, enquanto

Joa
him Dalen
é sugeriu manteiga derretendo. Mesmo assim, era um avanço em relação

às sugestões anteriores, 
omo as da A
ademia del Cimento: o frio do inverno mais rigoroso


omo ponto �xo inferior, e o maior 
alor do verão 
omo ponto �xo superior. Ao �nal do

Sé
.XVIII, emergiu um 
onsenso sobre os pontos �xos, graças aos trabalhos do astr�nomo

Anders Celsius (1701-1744). Celsius prop�s a es
ala 
entígrada em 1742, onde os pontos

de 
ongelamento e ebulição da água eram usados 
omo pontos �xos inferior e superior,


om valores numéri
os de 0◦C e 100◦C, respe
tivamente.

A es
ala Fahrenheit deve-se ao físi
o alemão Daniel Gabriel Fahrenheit (1686-1736),

que prop�s uma es
ala termométri
a em 1724. Ele usou, 
omo ponto �xo inferior, a menor

temperatura que ele 
onseguia al
ançar resfriando uma solução salina (de�nindo 0◦F) e,


omo ponto �xo superior, a temperatura média do 
orpo humano (de�nindo 100◦F).

No SI, a unidade de temperatura é o kelvin (K). A es
ala Kelvin deve-se ao engenheiro e

físi
o Lord W. T. Kelvin (1824-1907). Ele prop�s, num artigo de 1848, que o zero da es
ala

3



fosse o zero absoluto, de�nido pela temperatura onde qualquer movimento de um 
orpo


essaria, de a
ordo 
om a Termodinâmi
a Clássi
a [13℄. Uma unidade kelvin equivale a

uma unidade 
elsius (1K = 1◦C). Uma de�nição moderna estabele
e que o ponto triplo

da água

2

de�ne a temperatura 273,16K = 0,01◦C.

1.2 Lei Zero da Termodinâmi
a

A Lei Zero da Termodinâmi
a expli
a 
omo term�metros 
omuns 
onseguem medir tem-

peratura. Suponha que um term�metro (que vamos 
hamar de 
orpo T) seja 
olo
ado em


ontato 
om um 
orpo isolado A. O 
orpo A 
ede alguma energia para o term�metro, de

modo que o material usado no term�metro expande. Quando a expansão para, o valor

mostrado na es
ala de temperatura estabiliza em x. Como não há mais tro
a de energia,

A e T estão em equilíbrio térmi
o. Em seguida, o term�metro é 
olo
ado em 
ontato 
om

o 
orpo isolado B e veri�
a-se que o valor de temperatura 
ontinua x. Ou seja, não há

tro
a de energia entre B e T, pois estão em equilíbrio térmi
o. O que a
onte
erá 
om

os 
orpos A e B, quando forem 
olo
ados em 
ontato? Experimentalmente, observa-se

que nenhuma propriedade dos 
orpos A e B é alterada, porque os dois 
orpos já estão em

equilíbrio térmi
o.

Por exemplo, o 
orpo A poderia ser uma referên
ia (água fervendo a 100°C) e B seria

um 
orpo 
uja temperatura queremos medir (forno aque
ido a 100°C). Ao usar o term�-

metro em B, saberemos que ele tem a mesma temperatura de A. Este fato experimental

é expressado pela Lei Zero da Termodinâmi
a:

Se dois 
orpos A e B estão separadamente em equilíbrio térmi
o 
om um

ter
eiro 
orpo T, então A e B estão em equilíbrio térmi
o entre si.

A lei zero também pode ser 
olo
ada da seguinte forma: �Todo 
orpo possui uma

propriedade 
hamada temperatura. Quando dois 
orpos estão em equilíbrio térmi
o, suas

temperaturas são iguais e vi
e-versa� [14℄. Esta lei apare
eu em diversos textos 
ientí�
os

na dé
ada de 1930, bem depois da primeira e segunda leis da Termodinâmi
a, mas deveria

2

O ponto triplo da água o
orre quando as três fases da água (sólida, líquida e vapor) 
oexistem.
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ter sido enun
iada antes, pois elas também pre
isam do 
on
eito de temperatura. Por

isso, Ralph H. Fowler 
hamou esta lei de Lei Zero (de a
ordo 
om Arnold Sommerfeld).

A lei zero expli
a 
omo term�metros medem temperatura, mas impõe uma 
ondição: o

term�metro deve 
hegar ao equilíbrio térmi
o 
om o sistema 
uja temperatura queremos

medir. Nossa implementação de um term�metro quânti
o permite medir temperatura

sem usar a lei zero, pois a informação sobre temperatura é adquirida muito antes que o

term�metro 
hegue ao equilíbrio 
om o sistema.

1.3 Metrologia quânti
a

A Físi
a Quânti
a tem impli
ações na metrologia. Tipi
amente, para estimar o valor

de uma quantidade físi
a, medimos esta quantidade em N experimentos preparados em


ondições idênti
as. A média x̄ dos valores obtidos é a melhor estimativa para a quan-

tidade físi
a desejada. Porém, todo experimento é in�uen
iado por forças sobre as quais

não temos 
ontrole (
omo �utuações na temperatura, pressão, 
ampo magnéti
o, et
.).

Estas forças produzem erros aleatórios em 
ada medida, que geram uma in
erteza sobre

o valor de x̄. A melhor estimativa para a in
erteza de x̄ é dada pelo erro padrão [15℄.

O Teorema do Limite Central diz que o erro padrão, para N medidas independentes,

es
ala 
om 1/
√
N . A sensibilidade, de�nida 
omo o inverso deste fator, es
ala 
om

√
N .

Isto signi�
a que, para aumentar a pre
isão em um dígito de
imal, deve-se multipli
ar o

número de medidas por 100. Assim, torna-se imprati
ável aumentar a pre
isão após um


erto número de medidas.

Podemos usar �truques quânti
os� para melhorar a es
ala da in
erteza? Com esquemas

de medida usuais, N partí
ulas quânti
as são medidas de forma independente, levando ao

limite inferior de 1/
√
N para a es
ala da in
erteza. Na literatura, este limite é 
hamado de

limite quânti
o padrão (LQP) ou limite de ruído bran
o (shot-noise, em inglês). Porém,

na Me
âni
a Quânti
a, a última palavra em pre
isão é dada pelo prin
ípio de in
erteza de

Heisenberg, que permite melhorar a es
ala da in
erteza para 1/N [16, 17℄. Este limite é 
o-

nhe
ido 
omo limite de Heisenberg. Até re
entemente, pensava-se que era ne
essário usar
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estados quânti
os exóti
os, 
omo estados 
omprimidos ou estados NOON

3

, para 
hegar

ao limite de Heisenberg [18, 19℄. No entanto, estes estados são difí
eis de preparar (
om

ex
essão de 
asos espe
í�
os em RMN [20, 21℄). Em óti
a quânti
a, a perda de apenas

um fóton destrói o estado NOON. No 
aso de fótons 
omprimidos, seria ne
essário uma


ompressão in�nita para 
hegar ao limite de Heisenberg. Usando estados emaranhados,

pou
os experimentos passaram o LQP e nenhum 
hegou ao limite de Heisenberg.

Em 2007, Higgins et al. [22℄, através de um experimento de óti
a para determinar

deslo
amento de fase, mostraram que é possível 
hegar ao limite de Heisenberg sem usar

emaranhamento! Para tanto, eles generalizaram o algoritmo de estimativa de fase de

Kitaev usando teoria de medida adaptativa. No algoritmo de Kitaev, 
ada fóton é enviado

múltiplas vezes através do 
ristal que gera deslo
amento de fase (ao 
ontrário da estratégia

NOON que 
onsiste em passar todos os fótons juntos através do 
ristal). A distribuição

estatísti
a gerada pelos fótons anteriores 
ontrola uma fase de referên
ia para o próximo

fóton (um me
anismo de feedba
k). A in
erteza na estimativa de fase es
ala 
om o limite

de Heisenberg.

O ganho quânti
o na pre
isão pode auxiliar em várias tarefas 
omo alinhamento de


oordenadas, sin
ronização de relógios e medidas de ondas gravita
ionais. Um 
onjunto

de N fótons num estado NOON se 
omporta 
omo se tivesse um N -ésimo do 
omprimento

de onda original, o que forne
eria uma resolução maior para mi
ros
ópios ou litogra�a

óti
a.

Term�metros também podem se bene�
iar do ganho na pre
isão. Em 2010, Sta
e [23℄

mostrou que, para term�metros 
omuns (que termalizam 
om o banho) 
om N partí
ulas,

a medida de temperatura tem uma in
erteza limitada pelo LQP. Mas quando as partí
ulas

do term�metro são preparadas num estado NOON, a in
erteza da medida es
ala 
om 1/N .

Ou seja, uma medida de temperatura que pode superar o limite de pre
isão imposto pelo

ruído 
lássi
o. Sta
e nota que há duas 
ondições para 
onstruir um term�metro 
om

3

Estados 
omprimidos são aqueles em que a in
erteza de uma variável é reduzida, ou �
omprimida�,

em detrimento da in
erteza na variável 
onjugada, de a
ordo 
om o prin
ípio de in
erteza de Heisenberg.

Um estado NOON é uma superposição quânti
a de dois estados de N partí
ulas: um 
om todas no estado

ex
itado e outro 
om todas no estado fundamental. As partí
ulas de um estado NOON são altamente


orrela
ionadas, no sentido que, a medida de apenas uma delas determina todas as outras.
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ganho quânti
o: as partí
ulas não devem termalizar 
om o banho e o term�metro deve

ser 
ontruído espe
i�
amente para o tipo de interação term�metro-banho desejado.

Correa et al. [24℄ abordaram o problema de termometria de forma ampla, usando a

Informação de Fisher [25℄ 
omo �gura de mérito (um aumento na informação de Fisher

impli
a num aumento de pre
isão). Eles en
ontraram que a melhor 
on�guração para

um term�metro é um sistema de dois níveis onde o nível ex
itado pode ser degenerado (a

degeneres
ên
ia aumenta a pre
isão). No 
aso de term�metros que não termalizam 
om

o banho, o melhor tempo de interação depende do estado ini
ial. Ini
iando no estado

fundamental, o tempo de interação ideal tende a zero. Para um estado ini
ial térmi
o ou

de superposição 
oerente, o tempo ideal é �nito.

Jevti
 et al. [26℄ fo
aram na tarefa simples de distinguir a temperatura de um banho

térmi
o entre duas temperaturas 
onhe
idas. Usando um úni
o q-bit 
omo term�metro

e um 
anal de de
aimento de amplitude para modelar a dissipação térmi
a, Jevti
 et al.

mostraram que a distinguibilidade entre as duas temperaturas é melhor se o tempo de

interação for �nito (sem termalização 
om o banho). Outros autores [27, 28, 29℄ 
onside-

raram a interação entre q-bit e os
ilador harm�ni
o quânti
o, 
onhe
ida pelo modelo de

Jaynes-Cummings, para medir temperatura em sistemas 
omo ressonadores mi
rome
â-

ni
os ou 
avidades óti
as. Em parti
ular, Brunelli et al. [28℄, usando teoria de estimativa

de fase quânti
a [30℄, 
on
luiram que a medida de população é ideal para estimar a tem-

peratura de um os
ilador. Martín-Martínez et al. [31℄ propuseram um term�metro que

usa fase de Berry para medir baixas temperaturas 
om alta pre
isão.

Experimentos re
entes mostraram que 
entros de nitrogênio-va
ân
ia (
entros NV) em

diamantes podem ser usados para medir temperatura [32, 33℄. Centros NV são defeitos na

rede de diamante, 
onstituídos de um átomo nitrogênio que substitui um átomo de 
arbono

da rede, e um vizinho va
ante. Os elétrons que não fazem ligação no sítio podem formar

um estado singleto ou tripleto. A energia de transição entre o estados singleto e tripleto

depende da temperatura. Uma sequên
ia de pulsos de mi
roondas mapeia a temperatura

na fase do tripleto, que pode ser dete
tada por �uores
ên
ia. Esta té
ni
a fun
iona bem

na es
ala de nan�metros e na faixa de milikelvins, e tem apli
ações interessantes no estudo
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de reações quími
as e amostras biológi
as [34, 35, 36, 33℄.

Os term�metros baseados na distân
ia entre níveis de energias de um espe
tro são bem


onhe
idos em RMN [37℄. Uma transição entre dois níveis de energia produz uma linha

no espe
tro de RMN. Mudanças de temperatura podem alterar o ambiente quími
o do

spin nu
lear, in�uen
iando sua energia de transição. Por exemplo, na molé
ula de etileno-

gli
ol, as duas linhas produzidas pelos grupos CH e OH, são deslo
adas pela variação de

temperatura. A distân
ia entre as duas linhas é 
hamada de deslo
amento quími
o. Este

fen�meno é usado para 
alibrar term�metros embutidos no espe
tr�metro. Geralmente,

usa-se o etanol para 
alibrar temperaturas baixas (< 0◦C) e o etileno-gli
ol para 
alibrar

temperaturas altas. Nós usamos a amostra de etileno-gli
ol para veri�
ar a pre
isão 
om

a qual podemos medir a temperatura 
om o term�metro embutido (Seç.3.5.5).

1.4 Plano da tese

Nesta tese, realizamos um experimento baseado no 
ir
uito de espalhamento quânti
o, no

qual utilizamos um sistema de dois níveis para medir a temperatura de um banho térmi
o.

Mostramos que o 
ir
uito do term�metro usa efeitos quânti
os e roda num tempo muito


urto, insu�
iente para que o term�metro termalize 
om o banho. Tomamos a liberdade de


hamá-lo de term�metro quânti
o, e trata-se da primeira implementação de um proto
olo

quânti
o 
ompleto de medida de temperatura. Este trabalho foi publi
ado no jornal

Quantum Information Pro
essing [38℄. A vantagem de ter um proto
olo quânti
o para

medir temperatura, é que pode ser útil em lo
ais de difí
il a
esso para um term�metro


omum 
omo, por exemplo, amostras em que o
orre uma reação quími
a.

Esta tese foi organizada da seguinte forma: no Capítulo 2, apresentamos os elementos

bási
os de Pro
essamento de Informação Quânti
a no 
ontexto de Resonân
ia Magné-

ti
a Nu
lear. Apresentamos também o 
ir
uito de espalhamento 
om uma analogia no

interfer�metro de Ma
h-Zehnder, e sua apli
ação 
omo term�metro quânti
o. Também

in
luímos o 
ritério de �delidade usado para análise dos estados quânti
os produzidos

em nossos experimentos. No Capítulo 3, expli
amos o pro
edimento para implementar o

term�metro quânti
o 
om uma amostra líquida de 
lorofórmio, assim 
omo os resultados
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experimentais e uma análise de erros. No Capítulo 4, dis
utimos os rumos que podem ser

tomados para futuras investigações em termometria, assim 
omo as 
on
lusões �nais do

trabalho.
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Capítulo 2

Pro
essamento de Informação Quânti
a


om Ressonân
ia Magnéti
a Nu
lear

Neste Capítulo, introduzimos as ferramentas bási
as de Pro
essamento de Informação

Quânti
a (PIQ) assim 
omo a té
ni
a de Espe
trometria de Ressonân
ia Magnéti
a Nu-


lear (RMN). Fizemos uma breve des
rição sobre efeitos de relaxação 
omuns em sistemas

de spins nu
leares (Seç.2.2). Mostramos as té
ni
as usuais para preparar estados pseudo-

puros (Seç.2.6). Mostramos 
omo 
ara
terizar estados 
om tomogra�as de estado quânti-


os (Seç.2.7), e uma medida de �delidade adequada para nossos experimentos (Seç.2.8).

Apresentamos o 
ir
uito de espalhamento quânti
o e seu análogo em óti
a quânti
a, o in-

terfer�metro de Ma
h-Zehnder (Seç.2.9). Mostramos 
omo implementar um term�metro

quânti
o baseado no 
ir
uito de espalhamento (Seç.2.10).

Para ver uma des
rição mais detalhada sobre PIQ, o leitor pode pro
urar o livro de

Nielsen e Chuang [39℄. Uma des
rição exaustiva das té
ni
as de RMN pode ser en
ontrada

nos livros de Sli
hter [40℄, Fukushima e Roeder [41℄ e nas notas de aula do prof. Keeler

[42℄. Uma revisão atual sobre PIQ no 
ontexto de RMN pode ser en
ontrada no livro de

Oliveira et al. [43℄ e em Jones [44℄.
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2.1 Cir
uitos quânti
os

Em 
omputação 
lássi
a, toda informação é de
omposta em bits (um mnem�ni
o para

binary digits, ou dígitos binários), que assumem os valores 0 ou 1. O número 13, por

exemplo, pode ser es
rito na base binária 
om quatro bits:

13 = 8 + 4 + 0 + 1 = 1× 23 + 1× 22 + 0× 21 + 1× 20,

ou 1101. Os bits podem ser armazenados numa memória ou transformados através de

portas lógi
as para gerar uma informação nova. As portas NOT, OR e AND são mostradas

na Fig.2.1. Cada porta tem até dois bits de entrada (a e b) e produz um bit de saída (
).

As tabelas mostram, em 
ada porta, a saída produzida para 
ada entrada. Toda função

atuando sobre bits pode ser de
omposta num 
onjunto destas três portas bási
as. A porta

OR, por exemplo, pode ser usada para efetuar uma soma 
om módulo 2, a⊕ b = c.

a 


0 1

1 0

a b 


0 0 0

0 1 1

1 0 1

1 1 1

a b 


0 0 0

0 1 0

1 0 0

1 1 1

Figura 2.1: Três portas lógi
as para 
omputação 
lássi
a. Os bits de entrada (a e b) geram um

bit de saída 
, de a
ordo 
om a tabela de 
ada porta.

Em 
omputação quânti
a, a informação é 
odi�
ada em estados quânti
os. Geral-

mente, asso
iamos dois estados quânti
os de um sistema físi
o, representados por |0〉 e

|1〉, respe
tivamente aos bits 
lássi
os 0 e 1. O 
onjunto {|0〉, |1〉} forma uma base para a

menor unidade de informação quânti
a, 
hamada de bit quânti
o, ou simplesmente q-bit.

Esta base também é 
hamada de base 
omputa
ional. A grande diferença em relação ao

bit 
lássi
o, é que o q-bit pode estar em uma 
ombinação linear dos estados da base,

na forma α|0〉 + β|1〉, onde α e β são dois números 
omplexos. De a
ordo 
om a teoria

quânti
a, este estado pode ser interpretado 
omo um sistema físi
o que está numa super-
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posição quânti
a, 
om probabilidade |α|2 de ser medido no estado |0〉 e |β|2 de ser medido

no estado |1〉. Como probabilidade total deve ser 1, temos que |α|2 + |β|2 = 1.

Um exemplo simples de superposição quânti
a é o de um fóton preparado 
om polariza-

ção diagonal (45°). No 
aminho do fóton, 
olo
amos um 
ristal que separa as polarizações

horizontal (H) e verti
al (V). Como o fóton tem polarização diagonal, ele segue os 
ami-

nhos H e V 
om a mesma probabilidade. Para saber qual foi o 
aminho seguido pelo fóton,

pre
isamos 
olo
ar um dete
tor em 
ada 
aminho. O 
aminho seguido é indi
ado pelo

dete
tor que produz um sinal. Mas repare que, antes de dete
tar o fóton, nada podemos

a�rmar sobre o 
aminho seguido. Sabemos apenas que o fóton está numa superposição

de dois 
aminhos. Assim, deduzimos que o estado ini
ial do fóton era uma superposição

de polarizações H e V, 
om probabilidades |α|2 = |β|2 = 1/2, que podemos es
rever 
omo

α|0〉+ β|1〉 ≡ 1√
2
|H〉+ 1√

2
|V 〉, (2.1)

onde |H〉 ≡ |0〉 e |V 〉 ≡ |1〉 representam os estados de polarização H e V, respe
tivamente.

Note que isto é diferente de ter um 
onjunto de fótons 
om uma metade em H e a outra

em V. Aqui, estamos 
onsiderando um úni
o fóton. A superposição quânti
a, junto 
om

a interação entre q-bits, permite que a 
omputação quânti
a tenha um ganho exponen
ial

de velo
idade em relação à 
omputação 
lássi
a. O artigo publi
ado por Paul Benio� em

1980 [45℄ mar
a o iní
io da 
omputação quânti
a. Apenas 5 anos depois, David Deuts
h


riou o primeiro algoritmo quânti
o mais rápido que qualquer algoritmo 
lássi
o, para

veri�
ar se uma função é 
onstante ou balan
eada [46℄.

Podemos usar vetores para representar os estados da base 
omputa
ional,

|0〉 ≡




1

0


 e |1〉 ≡




0

1


 , (2.2)
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Figura 2.2: Esfera de Blo
h. Qualquer estado puro |ψ〉 pode ser lo
alizado na superfí
ie da esfera

om dois parâmetros, θ e ϕ. Os pontos bran
os indi
am os auto-estados dos operadores σx (sobre
o eixo x), σy (sobre o eixo y) e σz (sobre o eixo z). Os estados mistos estão lo
alizados dentro

da esfera e podem ser des
ritos pelo vetor de Blo
h ~r = (a, b, c).

de modo que qualquer estado |ψ〉 pode ser es
rito 
omo um vetor,

|ψ〉 = α|0〉+ β|1〉 = α




1

0


+ β




0

1


 =



α

β


 . (2.3)

A esfera de Blo
h (Fig.2.2) é uma representação geométri
a útil para visualizar estados

de um q-bit e entender 
omo são modi�
ados por portas lógi
as ou pro
essos de relaxação.

Podemos rees
rever o estado de um q-bit na forma

|ψ〉 = cos
θ

2
|0〉+ eiϕ sen

θ

2
|1〉, (2.4)

onde θ e ϕ são ângulos de um ponto sobre uma esfera de raio um. Os estados da base


omputa
ional, |0〉 e |1〉, en
ontram-se sobre o eixo z. Enquanto os pontos na superfí
ie

da esfera de Blo
h representam estados puros, os pontos no interior representam estados

mistos. Os estados mistos podem ser vistos 
omo q-bits que perderam informação em

algum pro
esso físi
o. Portanto, 
arregam �menos informação� que um estado puro. Tais

pro
essos podem ser: a interação 
om um banho térmi
o, uma medida projetiva, ou

simplesmente ignorar alguma parte do 
onjunto de q-bits. O seguinte operador densidade
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abrange qualquer estado misto e puro de um q-bit:

ρ =
1

2
(I + aσx + bσy + cσz) , (2.5)

onde a, b e c são parâmetros reais, I é a matriz identidade 2x2 e

σx ≡ X ≡




0 1

1 0


 , σy ≡ Y ≡




0 −i

i 0


 , σz ≡ Z ≡




1 0

0 −1


 , (2.6)

são as matrizes de Pauli para spin 1/2. Note que, o ket |ψ〉 pode ser representado 
omo

um vetor, mas o operador ρ deve ser representado na forma de matriz. As matrizes de

Pauli (Eq.2.6) foram es
ritas na base 
omputa
ional (auto-estados de σz). O vetor de

Blo
h ~r = (a, b, c) lo
aliza o estado na esfera de Blo
h. ‖~r‖ = 1 indi
a que q-bit está

num estado puro e ‖~r‖ = 0 é um estado de mistura máxima. Para partí
ulas de spin 1/2,


omo elétrons ou nêutrons, o vetor ~r é propor
ional ao momento magnéti
o do spin.

Para fazer alguma 
omputação útil, pre
isamos de, no mínimo, dois q-bits

1

. Cada

q-bit o
upa um subespaço diferente e a base 
omputa
ional é aumentada para quatro

estados: {|0〉, |1〉} ⊗ {|0〉, |1〉} = {|00〉, |01〉, |10〉, |11〉}. Frequentemente, a notação para

vários q-bits é abreviada na forma |b1〉 ⊗ |b2〉 ⊗ ...⊗ |bN 〉 ≡ |b1b2...bN 〉. Um estado de dois

q-bits podem ser es
ritos na forma de ket 
omo |ψ〉 = a00|00〉+ a01|01〉+ a10|10〉+ a11|11〉

ou de forma equivalente, 
omo um vetor 
oluna,

|ψ〉 =




a00

a01

a10

a11




. (2.7)

1

No sentido que desejamos usar 
omputadores quânti
os para resolver problemas que são difí
eis de

resolver 
om 
omputadores 
lássi
os (pois o tempo de exe
ução 
res
e exponen
ialmente 
om o número

de re
ursos). No entanto, sabemos que uma versão re�nada do algoritmo de Deuts
h-Jozsa pode ser

implementada 
om apenas um q-bit [47℄.

14



Com dois q-bits, podemos preparar estados 
om propriedades estranhas, 
omo o estado

|Φ+〉 = |0〉
A

|0〉
B

+ |1〉
A

|1〉
B√

2
, (2.8)


hamado estado de Bell. Suponha que dois fótons sejam preparados neste estado e entre-

gues a dois personagens �
tí
ios: Ali
e e Bob. Ali
e guarda o fóton A, enquanto Bob leva

o fóton B para os 
on�ns da galáxia. Antes de qualquer medida, nada podemos a�rmar

sobre o estado individual dos fótons

2

. O primeiro termo da soma (Eq.2.8) diz que ambos

estão em |0〉, mas o segundo termo diz que ambos estão em |1〉. Se Ali
e medir seu fóton

em |0〉
A

, o estado de Bell será projetado em |0〉
A

|0〉
B

. Então,

|Φ+〉 Ali
e mede |0〉
A−−−−−−−−−→ |0〉

A

|0〉
B

. (2.9)

Assim, a Me
ân
ia Quânti
a prevê que o estado do fóton B é determinado pela medida

de Ali
e. Mesmo antes do Bob fazer sua medida (assumindo que as bases de medida

de Bob e Ali
e são iguais), sabemos que o resultado será |0〉
B

! O mais surpreendente,

é que pare
e haver uma 
omuni
ação instantânea entre os dois fótons, mesmo separados

por uma distân
ia muito grande. Isto pare
e ir 
ontra o senso 
omum, segundo o qual a

medida realizada por Ali
e não deveria in�uen
iar o resultado da medida de Bob. Esta

é uma hipótese 
hamada de lo
alidade. Suponha que Bob meça seu fóton um segundo

depois da medida de Ali
e. Então, o fóton B tem apenas um segundo para ser avisado que

o fóton A, do outro lado da galáxia, foi en
ontrado em |0〉
A

. Para que esta informação

atravesse a galáxia num úni
o segundo, a velo
idade da informação deve ser maior que a

da luz!

3

O mesmo fen�meno o
orre quando Ali
e mede seu fóton em |1〉
A

,

|Φ+〉 Ali
e mede |1〉
A−−−−−−−−−→ |1〉

A

|1〉
B

. (2.10)

Assim, pare
e que a hipótese de lo
alidade deve ser abandonada. Em 1935, Einstein,

2

Se olharmos 
ada fóton separadamente, fazendo o traço par
ial sobre o outro sistema, en
ontraremos

a identidade, um estado sem nenhuma informação. Isto é, Tr
A

|Φ+〉〈Φ+| = Tr
B

|Φ+〉〈Φ+| = I/2.
3

Porém, não há 
omuni
ação supra-luminal, já que Ali
e e Bob devem 
omuni
ar seus resultados entre

si, de forma 
lássi
a, para 
on�rmar a existên
ia de 
orrelações entre as medidas.
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Podolski e Rosen [48℄, numa tentativa de a�rmar que a Me
âni
a Quânti
a é uma teoria

in
ompleta, foram os primeiros a 
hamar a atenção para este fen�meno 
urioso. Esta

propriedade de sistemas quânti
os é 
hamada de emaranhamento, e foi 
omprovada em

vários experimentos através de uma desigualdade proposta por John Bell, em 1964 [49℄.

Uma dis
ussão mais profunda sobre desigualdade de Bell pode ser en
ontrada no livro do

Nielsen e Chuang ([39℄, Seç.2.6).

2.1.1 Portas lógi
as de um q-bit

Da mesma maneira que os 
ir
uitos 
lássi
os, 
ir
uitos quânti
os são uma representação

visual de um algoritmo. O 
ir
uito 
omeça 
om um 
onjunto de q-bits denominado en-

trada, 
om uma linha horizontal por q-bit. Em seguida, uma sequên
ia de portas quânti
as

são apli
adas da esquerda para a direita, para produzir uma saída. As portas quânti
as

são representadas por 
aixinhas 
om a letra do operador. As portas mais 
omuns de um

q-bit são mostradas na Fig.2.3.

Figura 2.3: Algumas portas quânti
as de um q-bit. As portas transformam o estado de entrada

(à esquerda) no estado de saída (à direita), apli
ando o operador indi
ado na 
aixinha. (a) Uma

porta NOT quânti
a. (b) Uma porta de fase. (
) Uma porta Hadamard.

Em 
omputação 
lássi
a, a úni
a porta lógi
a não-trivial que atua sobre um úni
o bit é

a porta NOT

4

. A versão quânti
a desta porta apli
a o operador X (ou σx), que inverte os

estados da base, levando |0〉 → |1〉 e |1〉 → |0〉. O operador X também pode ser apli
ado

sobre um q-bit em superposição. Por exemplo, apli
ando X sobre o estado α|0〉 + β|1〉
4

As outras portas de um bit são (a) a Identidade, que não modi�
a o bit, (b) FANOUT, que divide

um bit em duas 
ópias e (
) ERASE, que muda o valor do bit para zero.
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resulta em

X (α|0〉+ β|1〉) = α (X|0〉) + β (X|1〉) = α|1〉+ β|0〉, (2.11)

lembrando que os operadores atuam somente sobre os estados quânti
os de forma linear.

Efetivamente, a porta NOT quânti
a permuta as probabilidades de en
ontrar o q-bit em

0 e 1. Uma segunda apli
ação desta porta leva ao estado original, ou seja, XX = I.

Uma porta sem análogo 
lássi
o é a porta Hadamard, identi�
ada pelo operador

H ≡ 1√
2




1 1

1 −1


 . (2.12)

Esta é uma das portas mais importantes em 
omputação quânti
a, pois 
ria superposições

de estados, na forma

H|0〉 =
|0〉+ |1〉√

2
, (2.13)

H|1〉 =
|0〉 − |1〉√

2
. (2.14)

Q-bits preparados usando a porta Hadamard são a base de vários algoritmos quânti
os

responsáveis por um ganho de velo
idade exponen
ial em relação aos melhores algoritmos


lássi
os. Note que uma segunda apli
ação da porta Hadamard também leva ao estado

original, HH = I. Outra porta importante é a porta de fase, asso
iada ao operador Z,

que apli
a uma fase π ao estado |1〉, de modo que |0〉 → |0〉 e |1〉 → eiπ|1〉 = −|1〉.

Na verdade, existem in�nitas portas de um q-bit. A úni
a 
ondição imposta pela

Me
âni
a Quânti
a é que elas sejam reversíveis. Ser reversível signi�
a que podemos

desfazer a porta, usando os q-bits de saída para obter os q-bits de entrada. Por exemplo,

se uma porta lógi
a é representada pelo operador U , a apli
ação deste operador ao estado

ini
ial |ψi〉 forne
e o estado �nal |ψf〉 = U |ψi〉. Em Me
âni
a Quânti
a, se um operador U

representa uma evolução temporal, seu adjunto U †
(que é a matriz transposta 
onjugada)

representa uma involução (ou retro
esso). Assim, a apli
ação de U †
no estado �nal desfaz

a evolução: U †|ψf 〉 = U † (U |ψi〉) = |ψi〉, de forma que a propriedade de reversibilidade

se traduz em U †U = I. Quando este for o 
aso, U é 
hamado de operador unitário.
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Sabemos queX é um operador unitário, poisX†X = I (note que X também é hermiteano,

X† = X). O mesmo vale para os operadores Y , Z e H .

Qualquer porta lógi
a de um q-bit pode ser obtida usando uma 
ombinação de rotações

na forma P (α, β, γ, δ) = eiαRz(β)Ry(γ)Rz(δ). Na Esfera de Blo
h (Fig.2.2), o efeito das

rotações Rn̂(θ) é rodar o vetor de Blo
h ~r, de um ângulo θ, em torno do eixo 
oordenado

n̂. Os operadores de rotação são dados por

Rx(θ) =




cos θ
2

−i sen θ
2

−i sen θ
2

cos θ
2


 , (2.15)

Ry(θ) =



cos θ

2
− sen θ

2

sen θ
2

cos θ
2


 , (2.16)

Rz(θ) =



e−iθ/2 0

0 eiθ/2


 . (2.17)

Portanto, a porta genéri
a pode ser es
rita 
omo

P (α, β, γ, δ) = eiα



e−iβ/2 0

0 eiβ/2






cos γ

2
− sen γ

2

sen γ
2

cos γ
2






e−iδ/2 0

0 eiδ/2


 . (2.18)

2.1.2 Portas lógi
as de dois q-bits

Para fazer 
omputação quânti
a universal, ou seja, implementar qualquer algoritmo quân-

ti
o, pre
isamos também de portas lógi
as que atuam sobre dois q-bits. A porta mais 
o-

mum é a NOT 
ontrolada, ou CNOT. A representação da porta é mostrada na Fig.2.4a.

Esta porta tem dois q-bits de entrada, 
hamados de 
ontrole e alvo. Se o 
ontrole estiver

em |0〉



, nada a
onte
e 
om o alvo. Se o 
ontrole estiver em |1〉



, o alvo é invertido. Assim,

temos quatro possibilidades: |0〉



|0〉
a

→ |0〉



|0〉
a

, |0〉



|1〉
a

→ |0〉



|1〉
a

, |1〉



|0〉
a

→ |1〉



|1〉
a

e
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|1〉



|1〉
a

→ |1〉



|0〉
a

. Na forma matri
ial, temos

CNOT =




1 0 0 0

0 1 0 0

0 0 0 1

0 0 1 0




. (2.19)

Apli
ando ao estado genéri
o da Eq.2.7, obtemos

CNOT|ψ〉 =




1 0 0 0

0 1 0 0

0 0 0 1

0 0 1 0







a00

a01

a10

a11




=




a00

a01

a11

a10




. (2.20)

Ou seja, a porta CNOT permuta as amplitudes de probabilidade a10 e a11.

Figura 2.4: Portas 
ontroladas (a) CNOT e (b) CtrU . O operador U atua sobre todo o subespaço

do alvo |ψ〉, que pode ser 
onstituído de um ou mais q-bits, 
omo indi
ado pelas três linhas

horizontais.

Podemos es
rever qualquer porta 
ontrolada pelo primeiro q-bit na forma de operador,

CtrU = |0〉〈0|



⊗ I + |1〉〈1|



⊗ U, (2.21)

onde o primeiro subespaço refere-se ao 
ontrole, o segundo refere-se ao alvo e U é qualquer

operador unitário. Se o 
ontrole estiver em |0〉



, nada a
onte
e 
om o alvo (pois a identi-

dade I não modi�
a o estado). Se o 
ontrole estiver em |1〉



, o operador U é apli
ado ao
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alvo. Resumindo, se o q-bit alvo for |ψ〉, então

|0〉



|ψ〉 → |0〉



|ψ〉, (2.22)

|1〉



|ψ〉 → |1〉



(U |ψ〉) . (2.23)

A porta U 
ontrolada é mostrada na Fig.2.4b. O q-bit 
ontrole pode ser qualquer super-

posição α|0〉 + β|1〉. O alvo |ψ〉 pode ser 
onstituído de um ou mais q-bits, sendo que o

operador U atua em todo o subespaço do alvo. Em geral, após uma porta 
ontrolada,

não se pode mais es
rever o estado total na forma |q-bit1〉|q-bit2〉 pois os q-bits �
am

emaranhados (veja, por exemplo, a saída do 
ir
uito da Fig.2.4b). Com esta de�nição, a

porta CNOT é uma porta U = X , ou CtrX .

Outras portas 
ontroladas importantes são a porta de fase 
ontrolada e a porta SWAP.

A porta de fase 
ontrolada é CtrZ, ou CZ, que adi
iona uma fase π somente ao estado

|11〉. A porta SWAP permuta o estado de dois q-bits e é equivalente à três CNOTs, 
omo

mostra a Fig.2.5.

Figura 2.5: Representação da porta SWAP e uma porta equivalente usando CNOTs.

2.2 Relaxação e des
oerên
ia

Um dos maiores problemas para o PIQ é a relaxação. A 
oerên
ia de um sistema quânti
o

é responsável pelos fen�menos de superposição e interferên
ia, essen
iais para o ganho de

velo
idade em algoritmos quânti
os. Ela é quanti�
ada pelos termos não-diagonais da

matriz densidade. Em experimentos, a interação do sistema quânti
o 
om o ambiente

tende a apagar as 
orrelações entre q-bits, gerando perda de 
oerên
ia. Há muitos estudos

sobre 
ontrole de des
oerên
ia na literatura [43, 44℄. Geralmente, supomos que o ambiente

é um sistema em equilíbrio térmi
o no ensemble de Boltzmann-Gibbs, 
hamado de banho
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térmi
o. Os pro
essos de des
oerên
ia mais 
omuns em RMN são os de relaxação spin-rede

e relaxação spin-spin. Ambos os pro
essos podem ser modelados 
omo 
anais quânti
os.

Ao passar por um 
anal quânti
o, o operador densidade ini
ial ρ(0) evolui de a
ordo 
om

ρ(t) =
3∑

j=0

Kj(t)ρ(0)K
†
j (t), (2.24)

onde Kj(t) são os operadores de Kraus [39℄.

2.2.1 Relaxação spin-rede

A relaxação spin-rede se deve à interação do spin nu
lear 
om o banho, que leva o sis-

tema ao equilíbrio térmi
o 
om a temperatura do ambiente. Este pro
esso o
orre num

tempo 
ara
terísti
o T1, 
hamado tempo de relaxação longitudinal. A relaxação pode ser

modelada pelo 
anal de atenuação de amplitude generalizada (AAG), que 
onsiste nos

operadores

K0 ≡
√
γ




1 0

0
√
1− p


 , K1 ≡

√
γ




0
√
p

0 0


 , (2.25)

K2 ≡
√

1− γ




√
1− p 0

0 1


 e K3 ≡

√
1− γ




0 0

√
p 0


 , (2.26)

onde p = 1 − exp(−t/T1) é a probabilidade de tro
ar um quantum de energia 
om o

ambiente. No 
ontexto de RMN, os estados de equilíbrio térmi
o de um spin 1/2 podem

ser es
ritos na forma ρ
eq

= (I + ασz), onde α é um parâmetro do sistema. Para este

estado, o vetor de Blo
h é dado por ~r = (0, 0, α). Para modelar um 
anal de AAG que


onduz ao estado ρ
eq

, usamos γ = (1 + α)/2. Sob ação deste 
anal, o vetor de Blo
h se

transforma de a
ordo 
om




a

b

c




AAG−−−→




ae−t/2T1

be−t/2T1

ce−t/T1 + α(1− e−t/T1)




t→∞−−−→




0

0

α



. (2.27)
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2.2.2 Relaxação spin-spin

A relaxação spin-spin o
orre por 
ausa da interação dipolar entre spins. A interação

dipolar adi
iona uma fase aleatória aos auto-estados de energia, na forma |0〉 → |0〉 e

|1〉 → eiθ|1〉. Assim, estados de superposição, 
omo (|0〉 + |1〉)/
√
2, evoluem para um

estado de superposição des
onhe
ido (|0〉+ eiθ|1〉)/
√
2, de modo que a informação sobre a

fase relativa é perdida. Usando uma distribuição normal para a fase θ e fazendo a média,

obtemos 
omo resultado que os termos não-diagonais da matriz densidade são atenuados

num tempo 
ara
terísti
o T2, 
hamado tempo de relaxação transversal. Este tipo de

relaxação é modelado pelo 
anal de atenuação de fase (AF), dado pelos operadores:

K0 ≡
√
1− λ

2
I e K1 ≡

√
λ

2
Z, (2.28)

onde λ = 1− exp(−t/T2). Este 
anal produz o mesmo efeito que o 
anal de mudança de

fase (phase �ip, em inglês), ele adi
iona uma fase π ao estado |1〉, 
om probabilidade λ/2.

O 
anal de atenuação não modi�
a a 
omponente z do momento magnéti
o, mas leva as


omponentes transversais a zero, de a
ordo 
om a transformação




a

b

c




AF−→




ae−t/T2

be−t/T2

c




t→∞−−−→




0

0

c



. (2.29)

2.3 Espe
trometria de RMN

Ressonân
ia magnéti
a nu
lear (RMN) é um fen�meno físi
o no qual nú
leos at�mi
os,

imersos num 
ampo magnéti
o, absorvem e emitem radiação eletromagnéti
a na frequên-


ia de ressonân
ia. A frequên
ia de ressonân
ia, também 
hamada de frequên
ia de Lar-

mor, depende da intensidade do 
ampo, do isótopo nu
lear e do ambiente quími
o. Em

muitas apli
ações práti
as, ela está na faixa de radiofrequên
ia (Rf) (50 ∼ 1000MHz).

As té
ni
as de Espe
trometria de RMN podem ser usadas para estudar as propriedades

de materiais e líquidos. A RMN é muito importante em medi
ina, para fazer imagens
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não invasivas do 
orpo humano (tomogra�as), no pro
edimento 
hamado de Imagem por

Ressonân
ia Magnéti
a (IRM). A RMN também pode ser usada para testar as previsões

da Me
âni
a Quânti
a, usando spins nu
leares 
omo re
urso para PIQ.

Os átomos que podem ser dete
tados são aqueles 
ujo nú
leo possui um número ímpar

de prótons e/ou nêutrons. Estes nú
leos têm spin nu
lear total diferente de zero, 
om

momentos angular e magnéti
o asso
iados. Alguns exemplos são

1
H,

13
C,

15
N,

17
O,

19
F,

32
Na,

29
Si e

31
P. Os nú
leos mais estudados são o

1
H (
om um próton e spin 1/2) e o

13
C (
om 6 prótons, 7 nêutrons e spin 1/2). Para dete
tar os spins nu
leares em RMN

de amostras líquidas, molé
ulas 
ontendo nú
leos 
om spins diferentes de zero devem

ser diluídas num solvente. A interação 
om spins fora da molé
ula (extra-mole
ular) é

desprezível, de modo que 
ada molé
ula pode ser vista 
omo um pro
essador quânti
o

individual. De fato, uma das vantagens de PIQ 
om RMN é que um algoritmo quânti
o

é repetido em paralelo por todas as molé
ulas idênti
as da amostra, que 
hamamos de

ensemble (ou 
onjunto). Por isto, trabalhos de PIQ 
om RMN entram na 
ategoria de

Computação Quânti
a de Ensemble.

O espe
tr�metro de RMN 
ontém uma bobina super
ondutora que gera um 
ampo

magnéti
o intenso na região da amostra. Nos experimentos deste trabalho, usamos um

espe
tr�metro Varian 500 MHz (Fig.2.6a), que opera 
om um 
ampo estáti
o B0 =

11,79 Tesla. A bobina �
a protegida termi
amente dentro de um tanque de Hélio lí-

quido e outro de Nitrogênio líquido. A amostra é inserida na sonda que �
a no 
entro

da bobina (Fig.2.7). A sonda 
ontém uma bobina transversal para gerar pulsos de Rf

e dete
tar o sinal gerado pelos nú
leos. Também há bobinas auxiliares para ajudar a

homogeneizar o 
ampo B0 na região da amostra. Dentro da sonda, en
ontra-se também o

Controlador de Temperatura (CT), que 
onsiste no 
onjunto de um term�metro de diodo

mais uma resistên
ia, e serve para 
ontrolar a temperatura da amostra. A temperatura

medida pelo term�metro do CT é mostrada no painel de 
ontrole (Fig.2.6b).

Um exemplo de molé
ula usada para PIQ é o 
lorofórmio enrique
ido (CHCl3), que


ontém dois nú
leos de spin 1/2, um hidrogênio

1
H e um 
arbono

13
C (Fig.2.8a). Note

que a abundân
ia natural do isótopo

13
C é muito pequena (1,11%) para ser dete
tada
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(a) Espe
tr�metro (b) Painel de 
ontrole

Figura 2.6: (a) Espe
tr�metro do Laboratório de RMN do CBPF. (b) O painel de 
ontrole


ontém informações sobre o experimento em andamento, in
lusive a temperatura da amostra,

medida por um term�metro embutido no espe
tr�metro, em graus Celsius (no mostrador digital,

em vermelho).


om espe
tr�metros atuais. Por isso, o 
lorofórmio deve passar por um pro
esso de �en-

rique
imento� para aumentar a fração do isótopo

13
C na amostra. Os spins nu
leares do


arbono e hidrogênio interagem através do a
oplamento J , que permite que esta molé
ula

seja usado 
omo um pro
essador quânti
o de dois q-bits (sem a
oplamento, seriam ape-

nas dois sistemas de um q-bit). O 
lorofórmio é uma molé
ula heteronu
lear pois 
ontém

spins 
om frequên
ias naturais distintas.

Outra molé
ula 
omum é o tri
loro-etileno, 
om três spins 1/2, um hidrogênio

1
H e

dois 
arbonos

13
C (Fig.2.8b). Molé
ulas 
omo o tri
loro-etileno são homonu
leares pois


ontém spins 
om frequên
ias naturais muito próximas (no 
aso, os spins dos 
arbonos).

A interação 
om spins nu
leares é feita através de pulsos que os
ilam na mesma

frequên
ia do spin (na faixa de Rf). Apesar da bobina super
ondutora �
ar na tem-

peratura do Hélio líquido, a amostra �
a na temperatura ambiente. A energia térmi
a

tende a deixar os spins nu
leares em direções aleatórias mas, uma pequena parte �
a

alinhada 
om o 
ampo estáti
o B0 (aproximadamente uma parte em 105). Esta fração de
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Figura 2.7: Diagrama do equipamento de RMN (retirado da Ref.[50℄). A bobina super
ondura

não é mostrada neste diagrama. Interação 
om a amostra: O Os
ilador (Os
illator) e o

Gerador de pulsos (Pulse generator) geram um sinal de Rf que é ampli�
ado no Power Amp.

e enviados para as bobinas. As bobinas geram 
ampo magnéti
o os
ilante na região do tubo

de ensaio, que é usado para interagir 
om a amostra. O tubo de ensaio en
ontra-se dentro da

sonda do espe
tr�metro. Dete
ção: O movimento dos momentos magnéti
os gera 
orrente nas

bobinas por indução eletromagnéti
a. O sinal é ampli�
ado no Pre.Amp. e misturado 
om a

frequên
ia de referên
ia ω
ref

, �ltrado em LPF (Low Pass Filter) e 
onvertido em dados digitais

no ADC (Analog to Digital Converter).

spins emite um sinal 
om intensidade su�
iente para ser dete
tado no espe
tr�metro.

Para medir a magnetização de um ensemble de spins nu
leares, apli
a-se um pulso

de leitura. Este pulso é um 
ampo magnéti
o os
ilante que joga os spins no plano xy,

perpendi
ular ao 
ampo estáti
o B0. Através da relaxação, os spins voltam ao estado de

equilíbrio (na direção do 
ampo B0) enquanto pre
essionam. Ao pre
essionar, induzem

uma 
orrente na bobina da sonda, 
om amplitude propor
ional a sua magnetização. Esta


orrente é uma média sobre o sinal gerado por todos spins de mesma espé
ie. O sinal

é �ltrado, ampli�
ado e 
onvertido para dados digitais (Fig.2.7). O sinal digitalizado

é 
hamado de FID (free indu
tion de
ay, mais detalhes na Seç.2.4.4). Por exemplo, na

molé
ula de 
lorofómio, o FID obtido para o spin do hidrogênio é mostrado na Fig.2.9a.

Fazendo a transformada de Fourier do FID obtemos o espe
tro mostrado na Fig.2.9b. O

espe
tro revela algo que não pode ser visto no FID: o sinal medido é 
omposto por duas
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(a) Clorofórmio enrique
ido (b) Tri
loro-etileno enrique
ido

Figura 2.8: Molé
ulas 
omuns para PIQ 
om RMN. As setas indi
am os spins nu
leares utilizados

em 
ada molé
ula.
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Figura 2.9: Sinal medido no espe
tr�metro.

ondas 
om frequên
ias distintas (ω0 ± 107Hz, onde ω0 ∼ 105Hz). A presença de duas

linhas onde deveria haver apenas uma, indi
a que os spins nu
leares do 
lorofórmio não

são independentes, eles interagem entre si (mais detalhes na Seç.2.4.5).

A sonda para tubos de 5mm, do espe
tr�metro do Laboratório de RMN do CBPF

possui dois 
anais, para interagir 
om frequên
ias de Larmor distintas. O 
anal prin
ipal


hama-se 
anal observador e serve para medir o sinal dos spins nu
leares. O 
anal auxiliar


hama-se 
anal desa
oplador. Para 
ada amostra, os dois 
anais devem ser ajustados para

interagir 
om a frequên
ia dos spins nu
leares de interesse.

2.4 Dinâmi
a de spins nu
leares

Nesta Seção, faremos uma breve introdução sobre a dinâmi
a de spins nu
leares, intera-

gindo 
om 
ampos magnéti
os e outros spins.
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2.4.1 Interação 
om um 
ampo estáti
o

As bobinas super
ondutoras do espe
tr�metro produzem um 
ampo estáti
o

~B sobre a

amostra. Eeste 
ampo interage 
om o momento magnéti
o nu
lear ~µ, que é propor
ional

ao spin nu
lear

~I,

~µ = ~γ~I, (2.30)

onde γ é o fator giromagnéti
o nu
lear. O fator giromagnéti
o depende da espé
ie at�mi
a

e do ambiente quími
o. A energia de interação do momento magnéti
o 
om o 
ampo é

dada por H = −~µ · ~B. Se o 
ampo tiver intensidade B0 na direção z, então a energia pode

ser es
rita 
omo

H = −~ω0Iz, (2.31)

onde Iz ≡ Z/2 é o operador de spin 1/2 na direção z e ω0 ≡ γB0 é 
hamada de frequên
ia

natural ou frequên
ia de Larmor. A frequên
ia ω0 pode ser vista 
lassi
amente 
omo a

frequên
ia de pre
essão do spin em torno do 
ampo

~B. A energia de nú
leos 
om spin

maiores que 1/2 envolve interações quadrupolares, mas também pode ser usada para

PIQ. Como não faz parte do es
opo desta tese, o leitor interessado pode pro
urar mais

informações nas Refs.[43, 51℄.

Na Me
âni
a Quânti
a, o vetor de spin

~I assume direções espe
í�
as. Para um spin

total I = 1
2
, o vetor de spin tem duas projeções, 
om auto-valores Iz = ±1

2
e auto-estados


orrespondentes |↑〉 (spin no sentido do 
ampo) e |↓〉 (spin 
ontrário ao 
ampo). Neste


aso, a hamiltonianaH possui dois níveis de energia: E↑ = −~ω0/2 (nível fundamental) e

E↓ = +~ω0/2 (nível ex
itado). Assim, a menor energia o
orre quando o spin en
ontra-se

no sentido do 
ampo (estado |↑〉). Geralmente, os estados de um q-bit são asso
iados 
om

os estados de spin na forma, |0〉 ≡ |↑〉 e |1〉 ≡ |↓〉. A transição entre os dois níveis gera

uma linha no espe
tro de RMN, 
om distribuição Lorentziana 
entrada em ω0 (Fig.2.10).

A magnetização de uma amostra é de�nida por

−→
M(t) ≡ Tr{~µρ(t)}. Suponha que a

magnetização ini
ial seja

−→
M0 = (Mx0, My0, Mz0). Qual será a magnetização após um

tempo t de interação do spin 
om o 
ampo

~B? Para determinar o estado futuro, primeiro


al
ulamos o operador de evolução U(t) = eHt/i~ = eiω0tZ/2
. Depois, 
al
ulamos o estado

27



È­\ºÈ0\ E­

È¯\ºÈ1\ E¯

DE=ÑΩ0

Ω0

Figura 2.10: Níveis de energia e espe
tro de um spin 1/2. A transição entre os níveis ↑ e ↓
emite uma onda 
om frequên
ia ω0, que é dete
tado 
omo uma linha no espe
tro (à direita). A

amplitude da linha é propor
ional à probabilidade de transição 〈↑|ρ| ↓〉, onde ρ é o estado do

sistema.

futuro, dado por ρ(t) = U(t) ρ0 U
†(t). A solução deste problema (que pode ser en
ontrada

na Ref.[40℄) forne
e a magnetização no tempo t,

−→
M(t) =




Mx0 cos(ω0t) +My0 sen(ω0t)

My0 cos(ω0t)−Mx0 sen(ω0t)

Mz0



. (2.32)

Este vetor mostra que a 
omponente transversa da magnetização gira em torno do eixo

z, 
om frequên
ia angular ω0, enquanto a 
omponente z permane
e 
onstante.

2.4.2 Referen
ial girante

Suponha que um observador, parado no laboratório, meça a magnetização de uma amos-

tra de spins 1/2. De a
ordo 
om as Eq.2.32, o observador 
on
lui que a magnetização

pre
essa em torno do eixo z 
om frequên
ia ω0. Os eixos 
oordenados do observador, que

está parado em relação à amostra, de�nem o referen
ial de laboratório. Para estudar a

interação do spin nu
lear 
om outros spins ou 
ampos transversos, é mais fá
il passar

para o referen
ial girante, onde a interação de�nida pela eq.2.31 é omitida. No referen
ial

girante, o observador roda 
om frequên
ia ω em torno do eixo z. Seja |ψ(t)〉 o estado no

referen
ial de laboratório num 
erto tempo t. No referen
ial girante, o estado é dado pela

transformação |ξ(t)〉 = R|ψ(t)〉, onde R = eiωtZ/2. A equação de S
hrödinger torna-se

i~ ∂t|ξ(t)〉 = H̃|ξ(t)〉, (2.33)
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onde ∂t representa uma derivada par
ial no tempo e H̃ ≡ RHR† − i~R∂tR
†
é uma hamil-

toniana efetiva. Como R 
omuta 
om H e ∂tR
† = −iω 1

2
ZR†

, obtemos

H̃ = −~ω0
Z

2
− i~R

(
−iωZ

2
R†

)
= −~ (ω0 − ω)

Z

2
. (2.34)

Es
olhendo ω = ω0, obtemos uma hamiltoniana efetiva nula. Ou seja, no referen
ial

girante, o observador vê a magnetização parada.

2.4.3 Interação 
om pulsos de radiofrequên
ia

Os spins nu
leares podem ser manipulados através de pulsos de Rf no plano xy. O 
ampo

magnéti
o total será

~B = (B0, B1 cos(ωt+ φ), B1 sen(ωt+ φ)). A hamiltoniana será

H = −~ω0
Z

2
− ~γB1

[
X

2
cos(ωt+ φ) +

Y

2
sen(ωt+ φ)

]
, (2.35)

onde B1 é a intensidade do 
ampo que os
ila 
om frequên
ia ω e fase φ. Para determinar

a evolução do estado ini
ial |ψ(0)〉, vamos 
al
ular a hamiltoniana no referen
ial girante.

O primeiro termo da Eq.2.35 �
a igual ao da Eq.2.34. O segundo termo torna-se

−~γB1
1

2

[
RXR† cos(ωt+ φ) +RY R† sen(ωt+ φ)

]
. (2.36)

Usando as propriedades

RXR† = X cos(−ωt) + Y sen(−ωt), (2.37)

RY R† = Y cos(−ωt)−X sen(−ωt), (2.38)

mais algumas identidades trigonométri
as, obtemos

H̃ = −~ (ω0 − ω)
Z

2
− ~ω1

(
X

2
cosφ+

Y

2
senφ

)
, (2.39)

29



onde de�nimos ω1 ≡ γB1. Como H̃ não depende do tempo, é fá
il 
al
ular o operador de

evolução,

U(t) = eH̃t/i~ = ei
1

2
~n·~σ, (2.40)

onde de�nimos ~n ≡ (tω1 cosφ, tω1 senφ, t(ω0 − ω)) e ~σ ≡ (X, Y, Z). O operador U(t)

pode ser visto 
omo uma rotação de ângulo

θ ≡ |−→n | = t
√

(ω0 − ω)2 + ω2
1 (2.41)

em torno do eixo

n̂ =
(ω0 − ω)ẑ + ω1 cosφ x̂+ ω1 sen φ ŷ√

(ω0 − ω)2 + ω2
1

. (2.42)

Quando ω = ω0, dizemos que o pulso está em ressonân
ia 
om o spin nu
lear. Neste 
aso,

o pulso faz o spin girar em torno do eixo n̂ = cosφ x̂ + sen φ ŷ por um ângulo θ = tω1.

Fora da 
ondição de ressonân
ia, ω está longe da frequên
ia de Larmor e portanto n̂ ≈ ẑ

(supondo que ω0−ω ≫ ω1). Ou seja, os spins fora de ressonân
ia rodam apenas em torno

do eixo z.

Assim, temos uma re
eita simples para implementar as operações unitárias de um 
ir-


uito quânti
o, usando spins nu
leares 
omo q-bits. Qualquer operação unitária pode ser

substituída por um 
onjunto de rotações. Usando pulsos de Rf na 
ondição de ressonân-


ia, podemos rodar um úni
o spin sem perturbar o resto do sistema. Geralmente, estes

pulsos são intensos (ω1 na região de radiofrequên
ia) e de 
urta duração, para que outras

interações possam ser desprezadas. Pulsos deste tipo são 
hamados de pulsos duros.

No entanto, pulsos duros fun
ionam bem 
om molé
ulas heteronu
leares, que têm

spins 
om frequên
ias de Larmor bem distintas. Para molé
ulas homonu
leares, que

têm spins 
om frequên
ia de Larmor muito próximas, é ne
essário usar pulsos de longa

duração, 
hamados pulsos ma
ios. Este tipo de pulso 
onsegue distinguir frequên
ias

muito próximas devido à pequena banda de ex
itação [52℄.

No jargão de RMN, quando se fala em pulso de θ, entende-se a apli
ação de um pulso


om duração su�
iente para rodar o spin de θ radianos em torno de um determinado eixo.

Usa-se a notação (θ)nα para indi
ar um pulso que roda o n-ésimo spin de um ângulo θ em
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torno do eixo α. Também é 
omum falar em pulsos de radiofrequên
ia pois em RMN de

líquidos, ω0 en
ontra-se geralmente na faixa de radiofrequên
ia.

2.4.4 Medidas de magnetização

Vamos dis
utir agora o me
anismo de deteção de spins nu
leares. As mesmas bobinas

que geram pulsos de Rf podem ser usadas para dete
tar a dinâmi
a dos spins nu
leares.

Se não houvesse relaxação, o módulo da magnetização seria 
onstante. Para simpli�
ar a

análise, vamos supor que a magnetização en
ontra-se no plano xy. No referen
ial girante,

temos

~M = (Mx, My, Mz) ≡M (cosχ, senχ, 0) . (2.43)

Agora, in
luímos o efeito da relaxação transversal que faz a magnetização de
air exponen-


ialmente, 
om tempo 
ara
terísti
o T2 (mais detalhes na Seç.2.2.2). Podemos es
rever

~M =M(cosχ, senχ, 0) e−t/T2 , (2.44)

Quando olhamos a magnetização no referen
ial do laboratório, ela pre
essa 
om frequên
ia

de Larmor ω0, e pode ser es
rita 
omo

~M ′(t) =M(cos(ω0t+ χ), sen(ω0t+ χ), 0) e−t/T2 . (2.45)

Por indução eletromagnéti
a, a magnetização gera uma 
orrente nas bobinas da sonda,


om frequên
ia ω0. As bobinas estão alinhadas 
om os eixos x e y, e dete
tam variações

de 
ampo nas direções do plano xy. Portanto, se

~M ′(t) tivesse uma 
omponente z, ela

produziria variações de 
ampo na direção z, mas não poderia ser dete
tada. A 
omponente

z da magnetização pode ser medida apli
ando um pulso de 90◦ antes do de
aimento, para

jogar a 
omponente z no plano xy. Este pulso de 90◦ é 
hamado de pulso de leitura,

pois serve para ler a magnetização na direção z. As 
omponentes x e y de

~M ′(t) geram


orrentes defasadas de 90◦, de modo que o sinal gerado pode ser es
rito 
omo uma soma
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de 
omponentes no domínio 
omplexo,

s(t) = M ′
x(t) + iM ′

y(t).

= M [cos(ω0t + χ) + i sen(ω0t+ χ)] e−t/T2

= Meiω0teiχe−t/T2 . (2.46)

Este sinal é 
hamado de indução do de
aimento livre (FID, de free indu
tion de
ay).

Podemos obter um espe
tro fazendo a transformada de Fourier do FID,

S(ω) =

ˆ ∞

0

s(t)e−iωtdt

= Meiχ
ˆ ∞

0

ei(ω0−ω)te−t/T2dt

= Meiχ
1/T2 + i(ω0 − ω)

(1/T2)2 + (ω0 − ω)2
. (2.47)

A 
urva presente no espe
tro é uma distribuição Lorentziana (Fig.2.11). Quando χ = 0, a

parte real do espe
tro forne
e uma 
urva absortiva, enquanto a parte imaginária forne
e

uma 
urva dispersiva. Quando χ 6= 0, a 
urva é uma mistura das partes absortiva e

dispersiva. Na 
urva absortiva, a área do espe
tro é propor
ional à magnetização. Uma

forma simples de 
al
ular a magnetização, é multipli
ando a altura do pi
o H = MT2

pela largura total à meia altura W = 2/T2, que forne
e H ×W = 2M . Note que a área

independe de T2, que pode variar 
om a temperatura da amostra. Isto é importante para

nossos experimentos, onde usamos a magnetização para medir temperatura.

Na verdade, s(t) e S(ω), assim 
omo a área do espe
tro, são apenas propor
ionais à

magnetização pois o que se mede, nas bobinas, é uma 
orrente induzida. Esta 
orrente

é ampli�
ada, mixada 
om um sinal de referên
ia ω
ref

, �ltrada e 
onvertida de analógi
o

para digital (
omo mostrado na Fig.2.7). Depois, o FID é transformado num espe
tro,

onde ajustamos 
urvas Lorentzianas aos pi
os para obter a área. A área forne
e um valor

numéri
o Mz, que guarda uma proporção 
om o momento magnéti
o do spin nu
lear.

Assim, podemos es
rever

Mz = S(ω) 〈σz〉 , (2.48)
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(a) Espe
tro absortivo
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Figura 2.11: Espe
tros obtidos pela transformada de Fourier do FID.

onde S(ω) é o fator de ganho, que depende apenas da frequên
ia do sinal dete
tado.

2.4.5 A
oplamento entre spins

Há dois tipos prin
ipais de a
oplamentos entre spins nu
leares, o a
oplamento dipolar

direto e o a
oplamento J , que é mediado por elétrons 
ompartilhados em ligações quími
as.

Para líquidos de baixa vis
osidade, 
omo aqueles utilizados em nossos experimentos, a

média da interação dipolar é nula [39℄. O a
oplamento J , por outro lado, é bem modelado

pela hamiltoniana

HJ = −~2πJ
Z1

2

Z2

2
, (2.49)

onde J é a força de a
oplamento entre spins (em Hz) e Zk é o operador de Pauli Z

para o k-ésimo spin nu
lear. É esta interação que permite um sistema de dois spins

fun
ionar 
omo um pro
essador quânti
o de dois q-bits, pois divide as linhas do espe
tro

formando um sistema 
om quatro níveis de energia. HJ 
omuta 
om a transformação

R do referen
ial girante (Seç.2.4.2) e portanto, produz a mesma evolução em ambos os

referen
iais, U(t) = eitπJZ1Z2/2
.

Esta interação pode ser usada para implementar portas 
ontroladas, 
om mais detalhes

na Seç.2.5.3. A idéia bási
a é que o operador U(t) equivale a uma rotação do segundo

spin em torno do eixo z, mas o sentido da rotação depende do primeiro spin. Se Z1 = +1,

a rotação será no sentido anti-horário. Se Z1 = −1, a rotação será no sentido horário.
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Figura 2.12: Níveis de energia dos spins 1/2 a
oplados, 
omo no 
lorofórmio enrique
ido. Cada

linha do espe
tro (à direita) foi 
olorida de a
ordo 
om a transição 
orrespondente (à esquerda).

A distân
ia entre as linhas dos pares é aproximadamente J = 215Hz.

O a
oplamento J permite que os spins nu
leares do 
lorofórmio enrique
ido se 
ompor-

tem 
omo um sistema de quatro níveis. A interação 
om o 
ampo, dada pela hamiltoniana

HB = −~ωH
ZH

2
+ ~ωC

ZC

2
, (2.50)

produz apenas duas linhas no espe
tro (duas transições possíveis) mas, a adição da energia

de a
oplamento divide 
ada linha em duas (Fig.2.12).

2.5 Portas quânti
as 
om RMN

Nesta Seção, vamos des
rever 
omo implementar quatro operações bási
as de PIQ usando

té
ni
as de RMN: rotações, portas Hadamard, portas 
ontroladas e gradientes de 
ampo.

Com estas quatro operações, podemos implementar qualquer 
ir
uito quânti
o usando

RMN.

2.5.1 Rotações

Operações unitárias sobre um q-bit podem ser fa
ilmente implementadas 
om RMN, pois

as sondas também são 
apazes de gerar pulsos de Rf que interagem 
om os spins nu
lea-

res. Os pulsos de 
urta duração e alta potên
ia são adequados para o pro
essamento de

informação quânti
a, já que as operações do 
ir
uito quânti
o devem ser apli
adas antes

que os q-bits per
am demasiada informação para o ambiente. A interação de um spin

nu
lear 
om um pulso de Rf na direção x, pode ser es
rita no referen
ial girante 
omo
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(ver Eq.2.39, 
om ω = ω0 e φ = 0)

H
Rf

= ~γB1
σx
2
, (2.51)

onde γ é o fator giromagnéti
o nu
lear e B1 é a intensidade do 
ampo os
ilante na direção

x. O operador evolução, para um intervalo de tempo t, é dado por

U
Rf

(t) = exp

(
tH

Rf

i~

)
= exp

(
−i θσx

2

)
, (2.52)

onde θ = γB1t. Este operador gera uma rotação de θ graus em torno do eixo x (a mesma

direção do pulso de Rf), no sentido anti-horário. Para simpli�
ar a Eq.2.52, usamos

expansão em série e a propriedade σ2
x = I,

Rx(θ) ≡ exp
(
−i θσx

2

)

=

∞∑

k=0

1

k!

(
−i θσx

2

)k

= I

∞∑

k par

1

k!

(
θ

2

)k

− iσx

∞∑

k ímpar

1

k!

(
θ

2

)k

= I cos
θ

2
− iσx sen

θ

2
. (2.53)

Assim 
omo σx gera uma rotação em torno do eixo x, outros operadores de rotação podem

ser es
ritos na forma

Rα(θ) ≡ exp
(
−i θσα

2

)
= I cos

θ

2
− i σα sen

θ

2
, (2.54)

onde I é a matriz identidade 2x2 e α = x, y, z. Na base 
omputa
ional, os operadores de

rotação são dados pelas matrizes das Eqs.2.15, 2.16 e 2.17. Note que o adjunto de um

operador de rotação é uma rotação no sentido horário (Rα(θ)
† = Rα(−θ)). A de�nição do

operador de rotação pode ser extendida para um eixo arbitrário, dado pelo vetor unitário
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n̂. Se o pulso for apli
ado na direção n̂, o operador de evolução será

U
Rf

(t) = exp

(
−i θ n̂ · ~σ

2

)
, (2.55)

onde ~σ ≡ (X, Y, Z). Como (n̂ · ~σ)2 = I, podemos expandir da mesma forma que na

Eq.2.53, para obter

R~n(θ) ≡ I cos
θ

2
− i (n̂ · ~σ) sen θ

2
. (2.56)

2.5.2 Porta Hadamard

Uma das operações mais importantes em PIQ é a porta Hadamard. Ela serve para 
riar

uma superposição igual de estados da base 
omputa
ional. Apli
ando aos estados da base


omputa
ional, obtemos

H|0〉 =
|0〉+ |1〉√

2
, (2.57)

H|1〉 =
|0〉 − |1〉√

2
. (2.58)

A porta Hadamard pode ser implementada por uma 
ombinação de rotações, usando

Rz(−π)Ry(−π/2) ou Ry(π/2)Rz(π). Como as rotações em z podem ser absorvidas no

referen
ial, podemos substituir um par de portas Hadamard pelos operadores

h ≡ Ry(−90◦) e h† ≡ Ry(90
◦), (2.59)

que são 
hamados de portas pseudo-Hadamard.

2.5.3 Portas 
ontroladas

O próximo passo é entender 
omo apli
ar portas 
ontroladas. Durante uma porta 
ontro-

lada, um operador O é apli
ado ao q-bit alvo, somente se o q-bit 
ontrole estiver no estado

|1〉 (Fig.2.4). Num espaço de dois q-bits, suponha que o primeiro q-bit seja o alvo e o

segundo q-bit seja o 
ontrole. O operador que apli
a a porta 
ontrolada pode ser es
rito

na forma
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CtrO ≡ I ⊗ |0〉〈0|



+O ⊗ |1〉〈1|



. (2.60)

Se o 
ontrole estiver |0〉



, a identidade I não muda o estado do alvo. Se o 
ontrole estiver

em |1〉



, um operador O é apli
ado ao alvo. Para implementar portas 
ontroladas em

RMN 
om nú
leos de spin 1/2, usamos o a
oplamento J , 
uja hamiltoniana é dada por

HJ = −~2πJ
Z1

2

Z2

2
. (2.61)

A 
onstante J é uma frequên
ia que determina a intensidade do a
oplamento (igual a

215Hz, em nossos experimentos, para os spins

1
H e

13
C do 
lorofórmio). O operador de

evolução será

UL(t) = exp

(
tHJ

i~

)
= exp

(
i
γ

4
Z1Z2

)
, (2.62)

onde γ ≡ 2πJt. A evolução sob ação do operador UL(t) é 
hamada de evolução livre, pois

não há 
ampos externos atuando (a interação 
om o 
ampo B0 é omitida no referen
ial

girante). Se o segundo spin estiver no estado |0〉2, então Z2 = +1. Se estiver no estado

|1〉2, então Z2 = −1. Assim, podemos rees
rever o operação de evolução na forma

UL(t) = exp
(
i
γ

4
Z1

)
⊗ |0〉〈0|2 + exp

(
−iγ

4
Z1

)
⊗ |1〉〈1|2 (2.63)

Note que, de a
ordo 
om a de�nição dos operadores de rotação (Eq.2.54), podemos rees-


rever o operador de evolução 
omo

UL(t) = R1
z

(
−γ
2

)
⊗ |0〉〈0|2 +R1

z

(γ
2

)
⊗ |1〉〈1|2, (2.64)

que tem o mesmo formato do operador CtrO (Eq.2.60). Para obter uma porta 
ontrolada,

pre
isamos desfazer a rotação apli
ada quando o segundo spin está em |0〉2 (primeiro

termo da soma). Podemos simplesmente apli
ar uma rotação de

γ
2
após a evolução livre

37



(ou antes, pois Rz 
omuta 
om UL(t)). O resultado é

R1
z

(γ
2

)
UL(t) = R1

z

(γ
2

)
R1

z

(
−γ
2

)
⊗ |0〉〈0|2 +R1

z

(γ
2

)
R1

z

(γ
2

)
⊗ |1〉〈1|2.

= I ⊗ |0〉〈0|2 +R1
z(γ)⊗ |1〉〈1|2

≡ CtrR1
z(γ). (2.65)

que é uma rotação de γ em torno do eixo z, 
ontrolada pelo segundo spin.

Para o term�metro quânti
o deste trabalho, utilizamos uma porta de fase 
ontrolada

(O = Z) no 
ir
uito de espalhamento. O operador de Pauli é obtido es
olhendo γ = π,

de modo que Rz(π) = −iZ (Eq.2.54). A fase que sobra no q-bit alvo (−i = e−iπ/2
) pode

ser transformada numa fase global, 
om uma rotação Rz(π/2) = I cos(π/4)− iZ sen(π/4)

sobre o q-bit alvo. Apli
ada nos estados da base 
omputa
ional, esta rotação forne
e

Rz

(π
2

)
|0〉 = e−iπ/4|0〉 (2.66)

Rz

(π
2

)
|1〉 = e+iπ/4|1〉 (2.67)

Apli
ando na segunda linha da Eq.2.65,

R2
z

(π
2

)
CtrR1

z(π) = R2
z

(π
2

) [
I ⊗ |0〉〈0|2 +−iZ ⊗ |1〉〈1|2

]

= I ⊗ e−iπ/4|0〉〈0|2 + e−iπ/2Z ⊗ eiπ/4|1〉〈1|2

= e−iπ/4 (I ⊗ |0〉〈0|2 + Z ⊗ |1〉〈1|2)

= e−iπ/4 CtrZ, (2.68)

ou melhor,

CtrZ = eiπ/4R2
z

(π
2

)
R1

z

(π
2

)
UL

( 1

2J

)
. (2.69)

Assim, a porta de fase 
ontrolada CtrZ 
onsiste em uma evolução livre 
om duração

t = 1/2J , seguida de rotações em ambos os q-bits, de π/2 em torno de z.

Uma porta 
ontrolada genéri
a CtrO pode ser obtida en
ontrando o operador unitário
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T que faça a transformação TRz(γ)T
† = O. Então, basta apli
ar os operadores T †

e T no

q-bit alvo, antes e depois de CtrRz(γ). Por exemplo (omitindo o índi
e do q-bit alvo):

Ry

(π
2

) [
CtrRz(γ)

]
R†

y

(π
2

)
= CtrRx(γ), (2.70)

R†
x

(π
2

) [
CtrRz(γ)

]
Rx

(π
2

)
= CtrRy(γ). (2.71)

Em parti
ular, para preparar o estado ini
ial para os experimentos deste trabalho, utili-

zamos a porta 
ontrolada

CtrRy

(π
2

)
= R†

x

(π
2

)[
Rz

(π
4

)
UL

(
1

4J

)]
Rx

(π
2

)

= Ry

(π
4

)
R†

x

(π
2

)
UL

(
1

4J

)
Rx

(π
2

)
, (2.72)

onde todas as rotações são apli
adas no q-bit alvo, e usamos Rz(θ) = Rx

(
π
2

)
Ry(θ)R

†
x

(
π
2

)
.

2.5.4 Gradiente de 
ampo

O gradiente de 
ampo é uma ferramenta útil para preparar estados pseudo-puros, usados

em PIQ 
om RMN. O gradiente de 
ampo na direção z elimina os termos não-diagonais

da matriz densidade. Para entender 
omo fun
iona, vamos supor que o 
ampo apli-


ado sobre a amostra B0(z) dependa da altura z (Fig.2.13a), de modo que um spin nu-


lear, lo
alizado na altura z, tenha enegia H(z) = −~ω0(z)Iz, 
om frequên
ia de Larmor

ω0(z) = γB0(z). Assim, 
ada spin do ensemble vai pre
essar em torno do eixo z 
om

uma velo
idade diferente, levando a uma 
on�guração 
om fases aleatórias (Fig.2.13b).

Ao medir a magnetização, as 
omponentes transversais se anulam, sobrando apenas a


omponente z (Fig.2.13
).

Note que o gradiente de 
ampo é uma operação unitária (reversível) porque, se esperar-

mos um tempo su�
iente, o ensemble de spins pode entrar novamente em fase, retornando

ao estado original (vetor

−→r0 ). É a 
ombinação do gradiente de 
ampo 
om a medida de

magnetização que realiza uma média estatísti
a sobre o ensemble, gerando perda de mag-

netização e, assim, torna a operação irreversível.
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(a) (b) (
)

Figura 2.13: (a) Gradiente de 
ampo apli
ado sobre a amostra, na direção z. (b) Sem gradiente, o

vetor momento magnéti
o permane
e estáti
o no referen
ial girante (

−→r0). Apli
ando o gradiente

de 
ampo por um determinado tempo, obtemos um ensemble de spins 
om fases aleatórias (em

vermelho). (
) A soma de todos os momentos anula as 
omponentes transversais, sobrando

apenas a longitudinal (em verde).

Para spins 1/2, as 
omponentes transversais do momento magnéti
o estão asso
iadas

às variáveis a e b da Eq.2.5 (Mx ∝ a e My ∝ b). Portanto, estas variáveis são zeradas

por uma apli
ação de gradiente seguido de uma medida de magnetização. O operador

densidade é transformado de a
ordo 
om

ρ =
1

2
(I + aσx + bσy + cσz)

Gz−−−−−→ 1

2
(I + cσz) . (2.73)

Na base de σz, os operadores σx e σy são responsáveis pelos termos não-diagonais da

matriz densidade. Assim, na matriz densidade, o gradiente de 
ampo anula os termos

não-diagonais.

Além da preparação de estados pseudo-puros, o gradiente também pode ser usado

para simular uma medida projetiva, 
omo no trabalho de Souza et al. [53℄ para testar a

violação da desigualdade de Bell usando RMN.

2.6 Estados pseudo-puros

Em geral, algoritmos de PIQ ini
iam 
om um registro 
ontendo q-bits num estado puro,

mas experimentos de RMN são realizados 
om amostras em temperatura ambiente, onde

os spins nu
leares en
ontram-se num estado de mistura estatísti
a. No entanto, usando
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as té
ni
as des
ritas neste 
apítulo, é possível preparar um estado ini
ial 
uja evolução é

semelhante à de um estado puro. Na literatura, este tipo de estado é 
hamado de estado

pseudo-puro (PPS, do inglês pseudo-pure state). Em RMN, o estado ini
ial de um sistema

de spins nu
leares pode ser des
rito 
omo uma mistura estatísti
a em equilíbrio térmi
o

no ensemble de Boltzmann-Gibbs, dada pelo operador densidade

ρ =
e−H/kBT

Z , (2.74)

onde H é a hamiltoniana dos spins nu
leares de uma úni
a molé
ula do ensemble, kB é a


onstante de Boltzmann, T é a temperatura do sistema e Z é um fator de normalização.

Quando o experimento é realizado à temperatura ambiente, podemos supor que a energia

do sistema é muito menor que a energia térmi
a (〈H〉 ≪ kBT ), o que nos permite expandir

a Eq.2.74 até a primeira ordem em H/kBT :

ρ ≃ 1

Z

(
I − H

kBT

)
, (2.75)

onde I é a matriz identidade. A 
ondição de normalização requer

Tr ρ =
1

Z

(
Tr I − 1

kBT
TrH

)
=

Tr I

Z =
D

Z = 1, (2.76)

onde D ≡ Tr I é a dimensão da matriz densidade (D = 2n para um sistema 
om n

partí
ulas de dois níveis) e assumimos que TrH = 0. Assim, obtemos Z = D. Agora,

podemos es
rever a matriz densidade na forma

ρ =
1

D
(I +∆ρ) , (2.77)

onde de�nimos a matriz de desvio ∆ρ ≡ −H/kBT . É importante de�nir a matriz de

desvio, pois representa a parte do estado que podemos manipular e medir 
om té
ni
as

de RMN. Também é a parte que podemos transformar num PPS. A seguir, veremos dois

exemplos de matriz de desvio em sistemas físi
os.
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Exemplo de um átomo 
om spin nu
lear 1/2

Um exemplo simples é o de um átomo 
om spin nu
lear 1/2, imerso num 
ampo magné-

ti
o estáti
o, 
uja hamiltoniana é dada pela Eq.2.31. Usando a aproximação para altas

temperaturas (Eq.2.77), obtemos

ρ ≃ 1

2

(
I +

~ω0

2kBT
Z

)
, (2.78)

onde ω0 é a frequên
ia de Larmor do spin. Neste estado, a matriz de desvio é ∆ρ = αZ,


om α ≡ ~ω0/2kBT . Por exemplo, para um 
ampo magnéti
o de 12T, o spin do hidrogênio

adquire uma frequên
ia ω0 ≃ 500MHz. Tipi
amente, α ∼ O(10−5), indi
ando que a

energia do sistema é muito menor que a energia térmi
a. A ordem de grandeza de α

justi�
a a expansão em série do estado térmi
o da Eq.2.74.

Exemplo de uma molé
ula 
om dois spins nu
leares 1/2

Outro exemplo é dado pela molé
ula de 
lorofórmio enrique
ido, 
uja hamiltoniana de

interação 
om o 
ampo magnéti
o é dada por

H
CHCl3

= −~ωHI
H
z − ~ωCI

C
z , (2.79)

onde ωH/C são as frequên
ias de Larmor para os spins nu
leares do hidrogênio e 
arbono-

13, respe
tivamente. Usando o primeiro subespaço de Hilbert para o spin do hidrogênio,

e o segundo para o spin do 
arbono, podemos es
rever os operadores de spin na forma

IHz ≡ Z

2
⊗ I =

1

2




1 0 0 0

0 1 0 0

0 0 −1 0

0 0 0 −1




e ICz ≡ I ⊗ Z

2
=

1

2




1 0 0 0

0 −1 0 0

0 0 1 0

0 0 0 −1




. (2.80)
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Na molé
ula de 
lorofórmio enrique
ido, sabemos que ωH/4 = ωC ≡ ω0. Usando esta

informação, podemos es
rever a hamiltoniana na forma de matriz

H
CHCl3

= −~ω0

2




5 0 0 0

0 3 0 0

0 0 −3 0

0 0 0 −5




. (2.81)

Na aproximação para altas temperaturas (Eq.2.77), o operador densidade é dado por

ρ
CHCl3

=
1

4
(I +∆ρ0) , (2.82)


om matriz de desvio ∆ρ0 = α diag(5, 3, −3, −5), onde α ≡ ~ω0/2kBT .

Estados mistos, 
omo os destes exemplos (Eqs.2.78 e 2.82), podem ser usados para

PIQ? De fato, foi provado matemati
amente que estados de RMN, em temperatura ambi-

ente, não possuem emaranhamento [54℄. O emaranhamento é ne
essário para obter ganho

exponen
ial de velo
idade em algoritmos quânti
os. No entanto, há várias té
ni
as para

preparar os PPS, estados que se 
omportam exatamente 
omo estados puros. A seguir,

vamos analisar brevemente as té
ni
as mais 
onhe
idas que são as de média temporal,

média espa
ial e etiquetagem lógi
a.

2.6.1 Média espa
ial

A té
ni
a de média espa
ial usa gradientes de 
ampo para igualar determinadas popula-

ções da matriz densidade. Como exemplo, usaremos a molé
ula de 
lorofórmio enrique-


ido, 
ujo estado ini
ial é o de equilíbrio térmi
o ρ ≃ 1
4
(I +∆ρ) onde a matriz de desvio é

∆ρ = α diag(5, 3, −3, −5) (Eq.2.82). Uma possível sequên
ia de operações para preparar

o PPS é, da esquerda para a direita,

R1
x

(
acos

1

4

)
→ R2

x

(π
3

)
→ Gz → R1

x

(π
4

)
→ UL

(
1

2J

)
→ R1

y

(π
4

)
→ Gz. (2.83)
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onde Rk
n̂(θ) indi
a apli
ação de um pulso sobre o k-ésimo spin para rodá-lo de θ radianos

em torno do eixo n̂, Gz indi
a um gradiente de 
ampo na direção z e UL (t) indi
a uma

evolução livre de tempo t. Ao �nal, obtemos a matriz de desvio

∆ρ′ =
α

2




3 0 0 0

0 −1 0 0

0 0 −1 0

0 0 0 −1




. (2.84)

O estado PPS é obtido por uma simples manipulação algébri
a:

ρ′ =
1

4
(I +∆ρ′) +

ǫ

4
(I − I)

=
1− ǫ

4
I +

ǫ

4

(
I +

1

ǫ
∆ρ′

)

=
1− ǫ

4
I + ǫρ

PPS

, (2.85)

onde de�nimos ρ
PPS

≡ 1
4
(I + 1

ǫ
∆ρ′). Es
olhendo ǫ = α/2, obtemos

ρ
PPS

=
1

4




1 0 0 0

0 1 0 0

0 0 1 0

0 0 0 1




+
1

4




3 0 0 0

0 −1 0 0

0 0 −1 0

0 0 0 −1




= |00〉〈00|. (2.86)

O que �zemos, foi adi
ionar uma quantidade arbitrária de identidade à parte de desvio,

para obter um estado que se 
omporta 
omo um estado puro. Como o operador identidade

não produz nenhum sinal que possa ser dete
tado no espe
tr�metro, uma medida sobre

o estado total ρ′ equivale a uma medida sobre o PPS, multipli
ada pela 
onstante ǫ. Por

exemplo, suponha que desejamos medir um observável O 
ujo traço é nulo. Seu valor

esperado será

〈O〉 = Tr(Oρ′) =
1− ǫ

4
Tr(OI) + ǫTr(Oρ

PPS

) = ǫ 〈O〉
PPS

. (2.87)
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Qualquer 
ir
uito quânti
o será apli
ado somente ao PPS, pois uma evolução unitária

U = U(t) não modi�
a o operador identidade. Ou seja,

ρ′(t) = Uρ′U †

=
1− ǫ

4
UIU † + ǫUρ

PPS

U †

=
1− ǫ

4
I + ǫρ

PPS

(t), (2.88)

onde ρ
PPS

(t) ≡ Uρ
PPS

U †
.

Assim, o estado obtido se 
omporta exatamente 
omo um estado puro. Através de

uma 
onstante ǫ, qualquer PPS está asso
iado a uma matriz de desvio. Por isso, usamos

a palavra �estado� para designar tanto a matriz de desvio quanto o PPS.

2.6.2 Média temporal

A média temporal 
onsiste em realizar experimentos separados, onde as matrizes de desvio

ini
iais são preparadas de forma que a soma 
orresponda a um PPS. Para 2 q-bits, são

ne
essários apenas três experimentos, 
om matrizes ini
iais ∆ρ1, ∆ρ2 e ∆ρ3. As matrizes

ini
iais são preparadas 
om sequên
ias simples de rotações e evolução livre (mais detalhes

nas Refs.[43, 39℄). O PPS é dado pela soma ∆ρ
PPS

= ∆ρ1+∆ρ2+∆ρ3. Após o preparo da

matriz ini
ial, o experimento segue normalmente. Por 
ausa da linearidade da Me
ân
ia

Quânti
a, o valor esperado de um observável O, no tempo t, será

〈O(t)〉
PPS

= Tr(OU∆ρ
PPS

U †)

= Tr(OU∆ρ1U
†) + Tr(OU∆ρ2U

†) + Tr(OU∆ρ3U
†)

= 〈O(t)〉1 + 〈O(t)〉2 + 〈O(t)〉3 , (2.89)

onde U ≡ U(t) é o operador de evolução para o 
ir
uito quânti
o. Ou seja, o valor

esperado é a soma do valores esperados em 
ada experimento.

A vantagem deste método é que pode ser usado em espe
tr�metros que não possuem

gradiente de 
ampo 
omo ferramenta. A desvantagem é que demora mais tempo para

45



realizar um experimento 
ompleto.

2.6.3 Etiquetagem lógi
a

A etiquetagem lógi
a é interessante por sua simpli
idade, que 
onsiste em sele
ionar um

subespaço de q-bits que já esteja num PPS. Por exemplo, num sistema de três spins

homonu
leares (mesma frequên
ia de Larmor ωL), a hamiltoniana de interação 
om o


ampo magnéti
o é dada por

H = −~
ωL

2
(Z1 + Z2 + Z3), (2.90)

que, na aproximação de temperatura ambiente, forne
e o operador densidade

ρ ≃ 1

8
I + α

(
3|000〉〈000|+ |001〉〈001|+ |010〉〈010| − |011〉〈011|+

|100〉〈100| − |101〉〈101| − |110〉〈110| − 3|111〉〈111|
)
, (2.91)

onde α é uma 
onstante positiva. Note que ρ tem um termo 
om 
oe�
iente 3 e três

termos 
om 
oe�
iente −1. Seria interessante etiquetar estes estados de modo que �quem

no mesmo subespaço. Isto pode ser feito asso
iando os seguintes estados lógi
os:

|a〉 |00〉ℓ ≡ |000〉 |a〉 |01〉ℓ ≡ |011〉 |a〉 |10〉ℓ ≡ |101〉 |a〉 |11〉ℓ ≡ |110〉 (2.92)

|b〉 |00〉ℓ ≡ |111〉 |b〉 |01〉ℓ ≡ |100〉 |b〉 |10〉ℓ ≡ |010〉 |b〉 |11〉ℓ ≡ |001〉 (2.93)

O primeiro q-bit lógi
o representa o subespaço, a ou b. Nesta representação, o operador

densidade pode ser es
rito 
omo

ρ =
1

8
I + α|a〉〈a| ⊗ (3|00〉〈00|ℓ − |01〉〈01|ℓ − |10〉〈10|ℓ − |11〉〈11|ℓ) +

α|b〉〈b| ⊗ (−3|00〉〈00|ℓ + |01〉〈01|ℓ + |10〉〈10|ℓ + |11〉〈11|ℓ)

=
1

8
I + α|a〉〈a| ⊗∆ρ00 − α|b〉〈b| ⊗∆ρ00

=
1

8
I + αZ1ℓ ⊗∆ρ00 (2.94)
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onde Zℓ1 ≡ |a〉〈a|−|b〉〈b| é o operador de Pauli na base lógi
a e∆ρ00 ≡ diag(3, −1, −1, −1)

é a matriz de desvio que 
orresponde ao estado puro |00〉, 
onforme visto na Seç.2.6.1.

Os dois últimos q-bits lógi
os são usados para apli
ar o algoritmo desejado. Para medir

um observável O, é ne
essário projetar num dos subespaços, a ou b. Num experimento

de RMN, isto pode ser feito medindo o valor esperado de Zℓ1 ⊗ O. A desvantagem deste

método, é que se gasta pelo menos um q-bit para garantir o subespaço 
om um PPS.

2.7 Tomogra�a de estado quânti
o

A tomogra�a de estado quânti
o (QST, do inglês quantum state tomography) é um pro
e-

dimento experimental para determinar a matriz densidade de um sistema des
onhe
ido.

Dentre outras apli
ações, este pro
edimento é importante para veri�
ar se o estado gerado

num 
erto experimento está de a
ordo 
om o estado esperado teori
amente.

Seja ρ o estado des
onhe
ido que queremos determinar. Se o sistema quânti
o 
ontém

apenas um q-bit, o operador densidade pode ser es
rito 
omo

ρ =
1

2
(I + aX + bY + cZ) , (2.95)

que abrange qualquer estado de um q-bit. A matriz densidade é 
ompletamente deter-

minada através dos parâmetros a, b e c, que podem ser obtidos através de medidas. O

parâmetro a, por exemplo, pode ser obtido pelo valor esperado de X ,

〈X〉 = Tr (Xρ)

=
1

2
Tr

(
XI + aX2 + bXY + cXZ

)

=
1

2
(TrX + aTr I + biTrZ − ciTr Y )

= a, (2.96)

onde usamos X2 = I, XY = iZ e XZ = −iY . Os operadores de Pauli têm traço nulo

e Tr I = 2. Da mesma forma, b = 〈Y 〉 e c = 〈Z〉. No experimento, os parâmetros são

determinados fazendo a média de várias medidas de um observável quânti
o. Por exemplo,
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uma medida de X tem dois resultados possíveis, +1 ou −1. A melhor estimativa de

a = 〈X〉 é a média dos valores obtidos nas medidas de X . Após 
ada medida, o estado

ini
ial é projetado num auto-estado do observável, e pre
isamos preparar uma nova 
ópia

de ρ para a próxima medida. Com m 
ópias de ρ, podemos estimar a média 〈X〉 
om

in
erteza ∆X/
√
m, onde ∆X2 = 〈X2〉 − 〈X〉2.

Não é difí
il se 
onven
er que o 
onjunto {I,X, Y, Z} ≡ {σ0, σ1, σ2, σ3} ≡ B forma

uma base para matrizes densidade de um q-bit. Esta base é ortonormal, no sentido

que Tr
(
1
2
σkσl

)
= δkl (que resume as propriedades usadas para 
al
ular 〈X〉 na Eq.2.96).

Podemos extender a base B para des
rever estados de múltiplos q-bits. Por exemplo,

B ⊗ B des
reve o espaço de estados de dois q-bits, 
om operador densidade

ρ =
1

4

3∑

k=0

3∑

l=0

ckl σk ⊗ σl, (2.97)

onde os parâmetros ckl são determinados pelas medidas de 〈σk ⊗ σl〉 = ckl.

Em experimentos de RMN, as médias são obtidas diretamente pela área do espe
tro,

multipli
ada por um fator de ganho eletr�ni
o S, que depende apenas da frequên
ia

do sinal. O fator S apare
e devido à ampli�
ação, pro
essamento e 
onversão do sinal

eletr�ni
o. O que se mede, de fato, são os valores Mx ≡ S〈X〉, My ≡ S〈Y 〉 e Mz ≡ S〈Z〉.

Com estes valores, podemos re
onstruir a matriz de desvio ∆ρ a menos de um fator

arbitrário [55℄. Para re
onstruir a matriz total ρ, pre
isamos determinar o fator S medindo

o operador identidade, MI = S〈I〉 = S. Assim, a = Mx/S, b = My/S e c = Mz/S.

Porém, o operador identidade não pode ser medido 
om RMN, pois não produz nenhum

sinal dete
tável. Pre
isamos de uma informação adi
ional 
omo, por exemplo, a pureza

da matriz densidade. Supondo que o estado é puro, então os parâmetros satisfazem

a2 + b2 + c2 = 1 ∴ M2
x +M2

y +M2
z = S2. (2.98)
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Figura 2.14: Grá�
o de barras das matrizes de desvio (a) teóri
a e (b) experimental (parte real),

para o PPS |00〉. A matriz experimental foi re
onstruída usando QST. Cada barra representa

um elemento da matriz de desvio. Os eixos horizontais determinam a linha e 
oluna da matriz,

e o eixo verti
al 
orresponde à amplitude relativa do elemento. Por exemplo, a barra da linha

00 e 
oluna 01, representa a amplitude relativa do estado |00〉〈01|. A es
ala verti
al dos grá�
os

é arbitrária, o que não in�uen
ia a qualidade do estado quânti
o.

Para 
omparar uma matriz obtida no experimento 
om a matriz prevista teori
amente,

é útil vizualisá-las em grá�
os de barras em 3D. Na literatura de RMN, é 
omum en
on-

trarmos 
omparações 
om matrizes de desvio, ao invés de matrizes totais, pois o fator S

não é ne
essário para re
onstruir a matriz de desvio. A es
ala verti
al do grá�
o é arbitrá-

ria, mas isto não in�uen
ia a qualidade do estado quânti
o. Por exemplo, as matrizes de

desvio teóri
a e experimental, para o PPS |00〉 (Eq.2.84) estão representadas na Fig.2.14.

2.8 Critério de �delidade

Para 
omparar dois estados quânti
os ρ0 e ρ1, é 
omum en
ontrar na literatura, a �delidade

de Uhlmann ([39℄ Seç.9.2.2),

F1 (ρ0, ρ1) = Tr

√
ρ
1/2
0 ρ1ρ

1/2
0 . (2.99)
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Para fa
ilitar o 
ál
ulo numéri
o e analíti
o da �delidade, Wang et al. [56℄ propuseram

outra medida de �delidade, dada por

F2 (ρ0, ρ1) =
|Tr (ρ0ρ1)|√

Tr (ρ02) Tr (ρ12)
. (2.100)

Em geral, para veri�
ar a qualidade dos estados quânti
os produzidos no experimento,

pre
isamos 
omparar uma matriz densidade ρe obtida no experimento por tomogra�a

(QST), 
om a matriz 
al
ulada teori
amente ρt. Em RMN, é 
onveniente expressar as

matrizes densidade na forma

ρe =
1

d
(I + αη∆ρe) , (2.101)

ρt =
1

d
(I + α∆ρt) , (2.102)

onde d é a dimensão do espaço de Hilbert, ∆ρe e ∆ρt são as matrizes de desvio, α é

uma 
onstante que engloba parâmetros físi
os do sistema, e a 
onstante η foi inserida

para ajustar a amplitude da matriz ∆ρe, pois uma QST 
onsegue re
onstruir a matriz de

desvio a menos de uma 
onstante (ver Seç.2.7). Geralmente, a 
onstante α é absorvida

pela matriz de desvio (
omo na Seç.2.6) mas aqui, deixamos à parte para mostrar que a

medida de �delidade F2 não é adequada para nossos experimentos.

Usando as Eqs.2.101 e 2.102, podemos 
al
ular

Tr (ρeρt) =
1

d2
Tr

(
I + α∆ρt + αη∆ρe + α2η∆ρe∆ρt

)
=
d+ α2ηT2

d2
, (2.103)

Tr
(
ρ2e
)

=
1

d2
Tr

(
I + 2αη∆ρe + α2η2∆ρe

2
)
=
d+ α2η2Te

d2
, (2.104)

Tr
(
ρ2t
)

=
1

d2
Tr

(
I + 2α∆ρt + α2∆ρt

2
)
=
d+ α2Tt

d2
, (2.105)

onde de�nimos T2 ≡ Tr (∆ρe∆ρt), Te ≡ Tr (∆ρe
2) e Tt ≡ Tr (∆ρt

2). Substrituindo na

Eq.2.100, obtemos a �delidade entre os estados teóri
o e experimental,

F2 (ρe, ρt) =
d+ α2ηT2√

(d+ α2η2Te) (d+ α2Tt)
. (2.106)
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Para experimentos típi
os de RMN, α ∼ O (10−5), que nos permite expandir F2 em torno

de α = 0,

F2 ≃ 1− α2

d

(
Tt − 2ηT2 + η2Te

)
. (2.107)

Nesta aproximação, temos α2 ∼ O (10−10) enquanto Tt ∼ ηT2 ∼ η2Te ∼ O (10). Assim,

obtemos F2 ≃ 1 para estados térmi
os à temperatura ambiente. Por isso, a �delidade

de Wang et al. (Eq.2.100) não é uma medida 
onveniente para a qualidade de estados

pseudo-puros 
om uma parte em equilíbrio térmi
o.

Alternativamente, podemos 
onstruir um 
ritério baseado em uma medida de distân
ia

relativa r, de�nida por

r2 ≡ Tr (ρt − ρe)
2

Tr (ρt − I/d)2
(2.108)

para ρt 6= I/d. r mede a distân
ia entre os estados experimental e teóri
o, relativo à

distân
ia entre os estados teóri
o e de mistura máxima (I/d). Se o estado tomografado

for igual ao esperado teori
amente (ρe = ρt), então r = 0. Se o estado tomografado for

uma mistura máxima (ρe = I/d), então r = 1. A medida r não 
onstitui uma métri
a

no espaço de operadores densidade, pois não é uma função simétri
a de suas entradas:

r(ρ0, ρ1) 6= r(ρ1, ρ0). Podemos expressar r2 em termos das matrizes de desvio. Usando as

Eqs.2.101 e 2.102, o numerador da Eq.2.108 �
a

Tr (ρt − ρe)
2 = Tr

(
I + α∆ρt

d
− I + αη∆ρe

d

)2

= Tr
α2

d2
(∆ρt − η∆ρe)

2

= Tr
α2

d2
(
∆ρt

2 − η∆ρt∆ρe − η∆ρe∆ρt + η2∆ρe
2
)

=
α2

d2
(
Tt − 2ηT2 + η2Te

)
, (2.109)
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enquanto o denominador �
a

Tr

(
ρt −

I

d

)2

= Tr

(
I + α∆ρt

d
− I

d

)2

= Tr
α2

d2
(∆ρt)

2

=
α2

d2
Tt. (2.110)

Assim, o quadrado da distân
ia relativa �
a

r2 =
η2Te − 2ηT2

Tt
+ 1. (2.111)

Para dois estados puros ρ0 e ρ1, podemos rela
ionar a �delidade de Uhlmann F1 
om a

distân
ia de traço D (ρ0, ρ1) ≡ 1
2
Tr

√
(ρ0 − ρ1)

† (ρ0 − ρ1), através da equação

F 2
1 +D2 = 1, (2.112)

([39℄ Seç.9.2.3). Por analogia 
om esta equação, es
revemos a relação entre �delidade f e

distân
ia r 
omo f 2 + r2 = 1. Assim, a �delidade f pode ser es
rita 
omo

f =
√
1− r2 =

√
−η2Te + 2ηT2

Tt
. (2.113)

Em geral, es
olhemos o valor de η que maximiza a �delidade, de forma a aproximar

a matriz experimental da matriz teóri
a. O valor de η que maximiza a �delidade é

en
ontrado pela derivada

df 2

dη

∣∣∣∣
η=η∗

=
−2η∗Te + 2T2

Tt
= 0, (2.114)

que forne
e η∗ = T2/Te, ex
eto para o estado de mistura máxima, 
om ∆ρe = 0. Subs-

tituindo na Eq.2.113, obtemos a �delidade máxima f ∗ = |T2| /
√
TeTt. Em termos das

matrizes de desvio,

f ∗ (∆ρe,∆ρt) =
|Tr (∆ρe∆ρt)|√

Tr (∆ρe2)Tr (∆ρt2)
. (2.115)
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Note que f ∗
é igual a medida F2 
om os operadores densidade substituídos por seus

respe
tivos desvios. Uma vantagem de usar a medida f ∗
, é que as matrizes de desvio

podem ser multipli
adas por um fator arbitrário sem alterar a �delidade. Assim, as

matrizes de desvio obtidas por tomogra�a, 
om um fator arbitrário η, podem ser usadas

diretamente na função f ∗
.

Por �m, é fá
il mostrar que f ∗
está limitada entre 0 (mínima qualidade) e 1 (máxima

qualidade). Olhando a imagem da função f na Eq.2.113, per
ebemos que ela tem um

limite superior de 1. Como f deve ser real, seu domínio está restrito aos valores de r tais

que r2 − 1 ≥ 0, ou η ≤ 2T2/Te, que é sempre verdade para η = η∗. Portanto, 0 ≤ f ∗ ≤ 1.

2.9 Cir
uito de espalhamento

O 
ir
uito de espalhamento pode ser utilizado para 
onhe
er a propriedade de um sistema

ρ (de um ou mais q-bits) sem fazer uma medida direta sobre o mesmo. O nome vem

da semelhança 
om a 
olisão entre duas parti
ulas, onde podemos 
al
ular a variação de

momento de uma partí
ula 
onhe
endo a variação de momento da outra. No 
ir
uito de

espalhamento, fazemos o sistema ρ interagir 
om um q-bit auxiliar de maneira espe
í�
a

(Fig.2.15). O q-bit auxiliar é 
hamado de q-bit sonda, porque vai sondar (ou investigar)

os q-bits sistema. Ao �nal do 
ir
uito, os observáveis medidos no q-bit sonda forne
em

informações sobre o sistema.

Vamos 
al
ular, passo a passo, qual será o resultado da medida do q-bit sonda. O

q-bit sonda 
omeça no estado puro |0〉〈0| enquanto o(s) q-bit(s) sistema 
omeçam no

estado ρ. Para fa
ilitar, vamos utilizar uma notação 
ompa
ta onde apenas o q-bit sonda

(no subespaço da esquerda) é es
rito na notação matri
ial. O estado ini
ial da sonda 
om

o sistema é dado por

ψ0 = |0〉〈0| ⊗ ρ
.
=



ρ 0

0 0


 . (2.116)
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Figura 2.15: O 
ir
uito de espalhamento. O q-bit sonda 
omeça no estado puro |0〉. A porta

Hadamard 
olo
a-o na superposição 
oerente |0〉 + |1〉. Em seguida, o unitário U é apli
ado ao

sistema somente se o q-bit sonda estiver no estado |1〉 (operação 
ontrolada). A última porta

Hadamard prepara o q-bit sonda para a medida. A informação sobre ρ é lida no q-bit sonda

usando os operadores de Pauli. Os três pontos à direita indi
am que o estado do sistema, em

geral, não pode ser reaproveitado.

Após a primeira porta Hadamard, obtemos

ψ1 = (H ⊗ I)ψ0 (H ⊗ I)†
.
=

1

2



I I

I −I






ρ 0

0 0






I I

I −I


 .
=

1

2



ρ ρ

ρ ρ


 . (2.117)

O próximo passo é apli
ar um porta 
ontrolada CtrU , onde o unitário U é apli
ado ao

sistema somente se o q-bit sonda estiver no estado |1〉:

ψ2 = (CtrU)ψ1(CtrU)
† .
=

1

2



I 0

0 U






ρ ρ

ρ ρ






I 0

0 U †


 .
=

1

2



ρ ρU †

Uρ UρU †


 . (2.118)

Após a última porta Hadamard, o estado �nal será

ψ3 = (H ⊗ I)ψ2 (H ⊗ I)†

.
=

1

4



I I

I −I






ρ ρU †

Uρ UρU †






I I

I −I




.
=

1

4



ρ+ UρU † +

(
Uρ+ ρU †

)
ρ− UρU † +

(
Uρ− ρU †

)

ρ− UρU † −
(
Uρ− ρU †

)
ρ+ UρU † −

(
Uρ+ ρU †

)


 . (2.119)

Ao �nal do 
ir
uito de espalhamento, medimos apenas o q-bit sonda para obter informação

sobre o sistema. Apli
ando o traço par
ial sobre o sistema (segundo subespaço), obtemos
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o estado reduzido do q-bit sonda,

ρ
s

= Tr2(ψ3) =
1

2



1 + Re [Tr (Uρ)] i Im [Tr (Uρ)]

−i Im [Tr (Uρ)] 1− Re [Tr (Uρ)]


 , (2.120)

onde usamos a propriedade 
í
li
a do traço e Tr (Uρ)∗ = Tr
(
ρU †

)
, para simpli�
ar a

expressão. Finalmente, no q-bit sonda, medimos os observáveis 
orrespondentes aos ope-

radores de Pauli para spin 1/2. Seus valores esperados são

〈σx〉 = 〈0|ρ
s

| 1〉+ 〈1|ρ
s

| 0〉 = 0, (2.121)

〈σy〉 = i 〈0|ρ
s

| 1〉 − i 〈1|ρ
s

| 0〉 = − Im [Tr (Uρ)] , (2.122)

〈σz〉 = 〈0|ρ
s

| 0〉 − 〈1|ρ
s

| 1〉 = Re [Tr (Uρ)] . (2.123)

Assim, podemos usar este 
ir
uito para medir o valor esperado de U no sistema ρ. Um


onjunto adequado de operadores U pode ser utilizado para determinar 
ompletamente o

estado ρ. Este pro
edimento equivale a uma tomogra�a de estado quânti
o (QST) [57, 58℄.

O pro
edimento inverso, onde o operador U é obtido através de um 
onjunto adequado

de estados ρ, é 
hamado de tomogra�a de pro
esso quânti
o [59℄. Entre vários exemplos

de uso do 
ir
uito de espalhamento, também podemos 
itar a violação do realismo ma-


ros
ópi
o através da inequação de Legget-Garg [60℄, medida de funções de 
orrelação em

problemas de muitos 
orpos (Fano-Anderson) [61℄, determinação de funções de Wigner

dis
retas [57℄ e a re
onstrução experimental da distribuição de trabalho [62℄.

Em óti
a quânti
a, o 
ir
uito de espalhamento é implementado usando um interfer�-

metro de Ma
h-Zehnder, 
omo mostra o esquema da Fig.2.16. São usados dois graus de

liberdade dos fótons, espa
ial e de polarização. O q-bit auxiliar representa o 
aminho

dos fótons (|0〉 para o 
aminho a e |1〉 para o 
aminho b). O segundo q-bit representa a

polarização do fóton (|0〉 para H e |1〉 para V). O divisor de feixe implementa uma porta

Hadamard, 
olo
ando o fóton de entrada em uma superposição de dois 
aminhos. Quando

ele passa pelo 
aminho a, as pla
as de meia onda (λ/2) e quarto de onda (λ/4) modi�
am

a polarização e fase do fóton, análogo à porta 
ontrolada CtrU . Um segundo divisor de
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feixe faz a interferên
ia entre os dois 
aminhos e informação sobre o fóton pode ser obtida


ombinando as 
orrentes geradas nos dois dete
tores. Pensando nisto, per
ebemos que

implementar uma versão do experimento de Wheeler 
om um divisor de feixes em super-

posição quânti
a, para testar o prin
ípio de 
omplementaridade de Bohr, é mais simples


om RMN [63, 64℄ (mas neste 
aso, o segundo q-bit representa a presença do segundo

divisor de feixe).

Figura 2.16: Interfer�metro de Ma
h-Zehnder. Um úni
o fóton entra pela esquerda, no primeiro

divisor de feixes (DF), onde é redire
ionado para os 
aminhos a ou b 
om 50% de probabilidade.

O fóton do 
aminho a passa por pla
as de onda que modi�
am seu estado. Mais espe
i�
amente,

uma pla
a de meia onda (λ/2) altera a amplitude relativa entre as polarizações H e V; e uma

pla
a de quarto de onda (λ/4) adi
iona uma fase φ. Os fótons são re
ombinados no segundo DF

e saem pelos 
aminhos 
 e d, 
om probabilidades cos2(φ/2) e sen2(φ/2), respe
tivamente.

2.10 Term�metro quânti
o

O 
ir
uito de espalhamento quânti
o (Seç.2.9) pode ser usado para medir a temperatura

de um sistema quânti
o de dois níveis em equilíbrio térmi
o. Neste 
aso, o q-bit sonda

atua 
omo um term�metro quânti
o. Supondo que o sistema en
ontra-se num estado de

equilíbrio térmi
o no ensemble de Boltzmann-Gibbs, temos

ρ =
1

Z exp

(−H
kBT

)
, (2.124)
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onde Z é a função de partição, H é a hamiltoniana, kB é o fator de Boltzmann e T

é a temperatura do sistema. Muitos sistemas podem ser des
ritos ou aproximados por

um sistema de dois níveis 
om hamiltoniana H = −ǫσz/2, onde ǫ é a diferença entre

os níveis de energia. Como a diferença de população está asso
iada 
om temperatura,

es
olhemos U = σz (que 
omuta 
om a hamiltoniana). A medida de população também

foi 
onsiderada ideal nas Refs.[24, 27, 28℄. De a
ordo 
om a Eq.2.123, a medida realizada

usando o 
ir
uito de espalhamento resulta em

mz = 〈σz〉 = tanh

(
ǫ

2kBT

)
. (2.125)

Para RMN de líquidos em temperaturas ambientes, ǫ ≪ kBT , e podemos fazer uma

aproximação que re
upera a Lei de Curie,

mz ∝ 1

T
. (2.126)

Assim, medindo mz e usando esta relação, podemos en
ontrar a temperatura de um

sistema de dois níveis. Desta forma, um 
ir
uito de espalhamento pode ser usado 
omo

um term�metro quânti
o.
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Capítulo 3

Resultados

Os resultados obtidos 
om o term�metro quânti
o (TQ) são apresentados neste Capítulo.

Nosso prin
ipal resultado é a medida de temperatura, que 
omprova o fun
ionamento do

TQ. Ao introduzir relaxação no 
ir
uito, provamos que o term�metro fun
iona devido ao

estado de superposição quânti
a do q-bit sonda, e que a qualidade da medida deteriora

quando o estado de
ai num estado mistura. Na Seç.3.4, apresentamos um experimento em

que parte da magnetização do spin sistema é retirada para simular temperaturas diferentes

da temperatura do banho. Na Seç.3.5, �zemos uma análise dos erros experimentais que

in�uen
iam a medida de temperatura.

3.1 Pro
edimento experimental

Vamos des
rever 
ada passo para implementar o TQ 
om RMN. Para realizar o experi-

mento, nós usamos um espe
tr�metro Varian de 500 MHz. Os q-bits são spins nu
leares do


arbono (

13
C) e hidrogênio (

1
H) de molé
ulas de 
lorofórmio de uma amostra líquida. A

amostra foi preparada 
om 50mg de 
lorofórmio enrique
ido à 99,9%, diluídos em 0,7mℓ

de a
etona deuterada. Cada molé
ula de 
lorofórmio pode ser vista 
omo um sistema

independente de dois q-bits. O spin do 
arbono foi usado 
omo q-bit sonda, enquanto o

spin do hidrogênio foi usado 
omo spin do sistema 
uja temperatura queremos medir. A


onstante de a
oplamento 
arbono-hidrogênio é J = 215,1Hz, e as frequên
ias de Larmor

são ωH/2π = 500MHz e ωC/2π = 125MHz. Em 25°C, os tempos de relaxação longi-
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tudinal são TH
1 = 2,5 s e TC

1 = 7,0 s; e os de relaxação transversal são TH
2 = 0,31 s e

TC
2 = 0,12 s. A seguir, des
reveremos 
ada etapa do TQ, que são: a preparação do PPS,

a sequên
ia de pulsos do TQ e sua 
alibração para obter o fator de ganho.

3.1.1 Preparação do estado pseudo-puro

Antes de ini
iar qualquer 
omputação no espe
tr�metro, esperamos tempo su�
iente para

que a amostra 
hegue ao equilíbrio térmi
o. A hamiltoniana para os spins nu
leares do


arbono e hidrogênio, na molé
ula de 
lorofórmio enrique
ido, pode ser es
rita 
omo

H = HB +HJ , (3.1)

onde HB representa a energia de interação dos spins 
om o 
ampo estáti
o, na direção z,

e HJ representa a energia de a
oplamento J . As duas partes podem ser es
ritas 
omo:

HB = −~ωH
σH
z

2
− ~ωC

σC
z

2
, (3.2)

HJ = −~2πJ
σH
z σ

C
z

4
, (3.3)

onde σH
z ≡ σz ⊗ I2, σ

C
z ≡ I2 ⊗ σz, e I2 é a matriz identidade 2x2. Para tratar o estado de

equilíbrio, podemos desprezar a energia de a
oplamento, pois 2πJ ≪ ωH , ωC . Também

supomos que outras energias, 
omo a 
inéti
a, não afetam substan
ialmente o estado

nu
lear. Assim, o estado de equilíbrio térmi
o, no ensemble de Boltzmann-Gibbs, é dado

por

ρ0 =
1

Z exp

(
− H
kBT

)
≃ 1

Z exp(αHσ
H
z + αCσ

C
z ), (3.4)

onde αk ≡ ~ωk/2kBT (k = H,C). Para temperaturas próximas da ambiente, temos

αH , αC ∼ O(10−5), sugerindo que o estado de equilíbrio é muito próximo da identidade.

Por isso, podemos expandir a exponen
ial em série, até primeira ordem em αk,

ρ0 ≃
1

Z
(
I + αHσ

H
z + αCσ

C
z

)
. (3.5)
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ComoTr ρ0 = 1, o fator de normalização deve ser Z ≃ 4. Nesta aproximação, os momentos

magnéti
os do hidrogênio e 
arbono são αH e αC , respe
tivamente. Podemos de�nir matriz

de desvio ∆ρ0 ≡ αHσ
H
z + αCσ

C
z , para es
rever o estado de equilíbrio na forma

ρ0 =
1

4
(I +∆ρ0) . (3.6)

Note que ωH = 4ωC, portanto αH = 4αC . Assim, também podemos es
rever o estado de

equilíbrio 
omo uma matriz diagonal (
omo demonstrado na Seç.2.6),

∆ρ0 = αC




5 0 0 0

0 3 0 0

0 0 −3 0

0 0 0 −5




. (3.7)

No entanto, deixamos os parâmetros αH e αC separados para entender 
omo a magneti-

zação do hidrogênio (∝ αH) é modi�
ada durante a preparação do PPS.

Para preparar o PPS, utilizamos a seguinte sequên
ia de operações:

RC
y → Gz → CtrRH

y → Gz, (3.8)

onde RC
y signi�
a uma rotação do spin do 
arbono de 90° em torno do eixo y, Gz indi
a a

apli
ação de um gradiente de 
ampo na direção z (para anular os termos não-diagonais da

matriz densidade) e Ctr indi
a uma porta 
ontrolada (usando o 
arbono 
omo 
ontrole).

Como se trata de um sistema pequeno, podemos 
al
ular o que a
onte
e 
om a matriz de

desvio em 
ada passo da sequên
ia. Os dois primeiros passos são:

∆ρ0
RC

y−−→ αHσ
H
z + αCσ

C
x (3.9)

Gz−→ αHσ
H
z (3.10)

Estes passos servem para eliminar toda a magnetização do q-bit sonda (
arbono), de modo

que a magnetização medida tenha origem somente no q-bit sistema (hidrogênio). Os dois
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passos seguintes 
olo
am o q-bit sonda num estado puro |0〉〈0|.

CtrRH
y−−−−→ αH (σz ⊗ |0〉〈0|+ σx ⊗ |1〉〈1|) (3.11)

Gz−→ αH σz ⊗ |0〉〈0| ≡ ∆ρ1. (3.12)

Assim, obtemos a matriz de desvio do PPS

∆ρ1 =

(
~ωH

2kBT

)
σz ⊗ |0〉〈0|, (3.13)

que é um estado térmi
o no hidrogênio e pseudo-puro no 
arbono. Como efeito 
olateral,

esta sequên
ia divide o momento magnéti
o do hidrogênio pela metade. Isto é, dado o

estado total ρ1 = (I +∆ρ1) /4, o momento magnéti
o é dado por

Tr
(
σH
z ρ1

)
=

1

4
Tr

(
σH
z I

)
+
αH

4
Tr

[
(σzσz)⊗ (I|0〉〈0|)

]
=
αH

4
2 =

αH

2
, (3.14)

que é metade do momento ini
ial (αH). Então a temperatura do hidrogênio é multipli
ada

por um fator 2, que apare
e na medida de temperatura 
om o TQ. Para medir a tempe-

ratura original, devemos assumir que a magnetização medida é metade da magnetização

original (Mz → Mz/2). A Fig.3.1 apresenta a sequên
ia de pulsos para preparar o PPS

(Eq.3.8), lembrando que a rotação 
ontrolada CtrRH
y vem da Eq.2.72.

Figura 3.1: Sequên
ia de pulsos para preparar o PPS. As barrinhas amarelas representam pulsos

de π/2. A barrinha verde (menor) representa um pulso de π/4. A direção dos pulsos é dada pela

letra a
ima. As 
aixas laranjas representam gradientes de 
ampo na direção z. A linha verti
al

que une os dois q-bits indi
a uma evolução livre de duração 1/4J .
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3.1.2 Sequên
ia do term�metro quânti
o

Agora, vamos veri�
ar o que a
onte
e 
om o estado preparado ao passar pelo 
ir
uito

do TQ. Neste momento, é melhor usar a notação matri
ial, lembrando que o primeiro

subespaço representa o spin do hidrogênio e o segundo representa o spin do 
arbono. A

matriz de desvio para o PPS (Eq.3.13) é dada por

∆ρ1 = αH




1 0 0 0

0 0 0 0

0 0 −1 0

0 0 0 0




. (3.15)

A sequên
ia de operações do TQ 
onsiste em apli
ar uma Hadamard no q-bit sonda, uma

porta CtrZ (usando o q-bit sonda 
omo 
ontrole) e outra Hadamard no q-bit sonda. A

matriz de desvio �nal será

∆ρ1
I⊗H−−→ αH

2




1 1 0 0

1 1 0 0

0 0 −1 −1

0 0 −1 −1




(3.16)

CtrZ−−−→ αH

2




1 1 0 0

1 1 0 0

0 0 −1 1

0 0 1 −1




(3.17)

I⊗H−−→ αH

2




2 0 0 0

0 0 0 0

0 0 0 0

0 0 0 −2




≡ ∆ρ2. (3.18)
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Na notação de operadores, o estado �nal é es
rito 
omo

∆ρ2 =
αH

2

(
σH
z + σC

z

)
. (3.19)

Assim, a magnetização medida no q-bit sonda (
arbono) será propor
ional a

Tr
(
σC
z ρ2

)
=

1

4
Tr

(
σC
z ∆ρ2

)
=
αH

2
, (3.20)

que é metade da magnetização ini
ial do spin sistema (hidrogênio), 
omo esperado, devido

à preparação do PPS.

Para implementar o TQ 
om RMN, 
ontruímos a sequên
ia de pulsos usando as portas

pseudo-Hadamard (Eq.2.59) e de fase 
ontrolada (Eq.2.69). A sequên
ia de pulsos pode

ser simpli�
ada:

h†2 (CtrZ) h2 = R2
y

(π
2

) [
R2

z

(π
2

)
R1

z

(π
2

)

︸ ︷︷ ︸
omitida

UL (π)
]
R2

y

(
−π
2

)

= R2
y

(π
2

)
R2

y

(
−π
2

)
R2

x

(π
2

)
R2

y

(π
2

)
UL

(
1

2J

)
R2

y

(
−π
2

)

= R2
x

(π
2

)
R2

y

(π
2

)
UL

(
1

2J

)
R2

y

(
−π
2

)
, (3.21)

onde os índi
es 1 e 2 referem-se aos q-bits sistema e sonda, respe
tivamente. A rotação

omitida, sobre o q-bit sistema, não interfere nas medidas sobre o q-bit sonda. A sequên
ia

de pulsos reduzida é mostrada na Fig.3.2.

3.1.3 Calibração do term�metro quânti
o

Assim 
omo term�metros 
omuns, o term�metro quânti
o pre
isa ser 
alibrado. Para fazer

isto, pre
isamos determinar o fator de ganho do espe
tr�metro. Em RMN, a magnetização

é propor
ional à área do espe
tro, 
omo foi mostrado na Seç.2.4.4. O espe
tro é obtido

através de um sinal eletr�ni
o que passa por vários estágios de pro
essamento, antes de

ser digitalizado. Cal
ulando a área do espe
tro, obtemos o valor Mz, que é propor
ional
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Figura 3.2: Sequên
ia de pulsos reduzida para o TQ. As barras amarelas representam pulsos

de π/2 
uja direção é dada pela letra em 
ima. A linha verti
al que une os dois q-bits é uma

evolução livre de duração 1/2J . O último pulso antes da medida é um pulso de leitura.

à magnetização nu
lear mz através de um fator de ganho S(ω),

Mz = S(ω)mz. (3.22)

O fator S(ω) pode ser determinado medindo a magnetização do 
arbono no equilíbrio,


omo função do inverso da temperatura, medida por um term�metro 
omum. A magne-

tização do 
arbono mz pode ser 
al
ulada usando a matriz de desvio ∆ρ0 (Eq.3.6),

mz =
1

4
Tr

(
σC
z ∆ρ0

)
= αC =

~ωC

2kBT
. (3.23)

Com esta equação, es
revemos Mz na forma

Mz = S(ω)mz + γ =
G

T
+ γ, (3.24)

onde G = S(ω) ~ωC/2kB. Os parâmetros G e γ podem ser determinados através de

um ajuste linear, 
omo mostrado na Fig.3.3. O parâmetro γ representa a magnetização

medida logo após um pulso de leitura que, idealmente, deveria ser nula. O pequeno

desvio pode ser atribuído à relaxação e inhomogeneidade do 
ampo magnéti
o. Para

fazer o experimento de 
alibração, medimos a temperatura T = TS da amostra usando o

term�metro embutido no espe
tr�metro, enquantoMz foi 
al
ulado pela área do espe
tro.
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Um ajuste linear 
om a Eq.3.24 forne
e

G = 874(26)K, (3.25)

γ = −2,0(1). (3.26)

Deixamos a magnetização medida Mz sem unidades, já que desejamos apenas rela
ionar

seu valor numéri
o 
om a temperatura. Neste 
aso, a unidade deG é kelvin, para 
ombinar

as unidades da Eq.3.24.
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Figura 3.3: Magnetização de equilíbrio do 
arbono em função do inverso da temperatura da

amostra (1/TS). As barras de erro 
orrespondem ao desvio padrão dos dados em relação à reta

ajustada (±0,03).

3.2 Medidas de temperatura

Após o pro
edimento de 
alibração, testamos o TQ para 13 temperaturas de amostra.

Para aque
er ou esfriar a amostra, utilizamos o 
ontrolador de temperatura (CT) embutido

no espe
tr�metro. O CT 
onsiste no 
onjunto de um term�metro mais uma resistên
ia.

A resistên
ia aque
e, se ne
essário, o ar que passa 
onstantemente pela amostra (Fig.3.4).
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Para resfriar a amostra abaixo da temperatura ambiente, 
one
tamos um 
ilindro de gás

nitrogênio ao roteador pneumáti
o. O 
ilindro foi regulado para manter uma pressão


onstante de 40 psi. Uma parte da saída do roteador pneumáti
o serve para a sustentação

do espe
tr�metro. Outra parte passa por uma espira de metal, em volta da qual 
olo
amos

gelo se
o. Ao passar pela espira, o gás nitrogênio é resfriado e segue em direção à amostra.

A amostra, por sua vez, é resfriada pelo gás nitrogênio.

Figura 3.4: Esquema para o resfriamento da amostra.

Para 
ada temperatura, as sondas do hidrogênio e 
arbono foram sintonizadas, através

de sua impedân
ia, para obter a melhor resposta aos sinais magnéti
os do hidrogênio e


arbono. Os pulsos de π/2 foram 
alibrados no observador e desa
oplador para a maioria

das temperaturas (vide Seç.3.5.2, para uma avaliação do erro experimental). A baixas

temperaturas (< 20°C), devido ao tempo limitado de experimento (um 
ilindro de N2

dura aproximadamente 8 horas), as durações dos pulsos de Rf foram estimadas.

Para medir temperatura 
om o TQ, apli
amos a sequên
ia para preparar o PPS

(Seç.3.1.1) seguida do algoritmo do TQ (Seç.3.1.2). Caso a amostra não estivesse em

equilíbrio térmi
o, devido a uma apli
ação prévia do 
ir
uito, esperávamos 80 s para vol-

tar ao equilíbrio. A temperatura pode ser 
al
ulada invertendo a Eq.3.24, 
om uma

modi�
ação: substituímos Mz por Mz/2, pois a preparação do PPS reduz a magnetiza-

ção do sistema pela metade, de modo que a magnetização esperada deve ser metade da

original. Portanto,

T =
G

Mz/2− γ
. (3.27)
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A Fig.3.5 é um grá�
o da temperatura medida pelo TQ em função da temperatura

medida no CT (um term�metro 
omum), mostrando que o algoritmo mede 
orretamente

a temperatura. Note que as es
alas horizontal e verti
al têm o mesmo intervalo, de modo

o 
omportamento esperado para os pontos é de uma reta diagonal, mostrando que as duas

formas de medir temperatura são equivalentes. Um ajuste linear forne
e um 
oe�
iente

angular de 0,99(3), 
on�rmando esta equivalên
ia. Ressaltamos que o TQ foi usado para

medir temperaturas reais, num intervalo de 80K (que 
orresponde à temperaturas de

−30◦C a +50◦C).
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Figura 3.5: Temperatura medida pelo term�metro quânti
o em função da temperatura (da amos-

tra) medida pelo CT. A linha preta é um ajuste linear 
om 
oe�
iente angular de 0,99(3). As

barras de erro 
orrespondem ao desvio padrão dos dados em relação à reta ajustada (±3K).

Para mostrar que o TQ fun
iona 
orretamente, tomografamos o estado quânti
o em

várias etapas do 
ir
uito. A Fig.3.6 mostra as matrizes de desvio obtidas no equilíbrio,

após a preparação do PPS e ao �nal do 
ir
uito. Todas as matrizes têm �delidade a
ima

de 99,6%, em relação aos estados previstos teori
amente.
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(a) Re(∆ρ0,exp)
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(b) Im(∆ρ0,exp)
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(
) Re(∆ρ1,exp)
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(d) Im(∆ρ1,exp)
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(e) Re(∆ρ2,exp)
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(f) Im(∆ρ2,exp)
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Figura 3.6: Tomogra�as de estado quânti
o em várias etapas do experimento. Matrizes de desvio

para (a,b) estado de equilíbrio ∆ρ0,exp, (
,d) estado PPS ∆ρ1,exp e (e,f) estado �nal ∆ρ2,exp. As
matrizes teóri
as são dadas pelas Eqs.3.7, 3.15 e 3.18, respe
tivamente. As matrizes teóri
as não

são apresentadas aqui por estarem muito próximas das matrizes experimentais.
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Para tornar a 
omparação mais 
lara, podemos olhar apenas o q-bit sonda. Na tem-

peratura de 303,2(4)K medida no CT (ou 308(3)K medida no TQ), a matriz de desvio

reduzida do q-bit sonda, ao �nal do 
ir
uito, é dada por

∆ρ
exp

=




3,84 0,03 + i 0,08

0,03− i 0,08 −3,84


 . (3.28)

Este estado deve ser 
omparado 
om a previsão teóri
a, dada pela Eq.2.120,

∆ρ
teo

∝



4 0

0 −4


 . (3.29)

A �delidade é 99,9%, mostrando que o q-bit sonda fun
iona, de fato, 
omo um term�metro.

3.3 Efeitos da relaxação sobre o term�metro

Para mostrar que a superposição quânti
a é ne
essária para o fun
ionamento do term�-

metro, introduzimos um tempo de espera após a primeira porta Hadamard do 
ir
uito

(Fig.3.7). Durante o tempo de espera, os spins sofrem efeitos de relaxação. A relaxação

transversal não modi�
a o momento magnéti
o do spin sistema, que já se en
ontra na

direção z (o 
anal de atenuação de fase não altera a 
omponente z, ver Eq.2.29). Porém,

a relaxação transversal destrói o estado de superposição do q-bit sonda. Como resultado,

a e�
á
ia do term�metro diminui.

Figura 3.7: Cir
uito do term�metro quânti
o 
om relaxação. Um tempo de espera foi introduzido

após a primeira porta Hadamard, indi
ada pela porta Relaxação (
aixa verde). Note que a

relaxação transversal não modi�
a o momento magnéti
o do spin sistema, que já se en
ontra na

direção z.
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Para eliminar o efeito do a
oplamento J , medimos a magnetização do q-bit sonda,

ao �m do 
ir
uito, para tempos de espera 
urtos (Fig.3.8). A amostra foi mantida na

temperatura de 25,2(4)◦C. Segundo a teoria apresentada nas Seç.2.2 e 2.4, o formato

esperado, para a 
urva de magnetização, é uma senóide que de
ai no tempo,

mz(t) = sen

(
2πt

τ

)
e−t/T2

(3.30)

onde τ é o período e T2 é o tempo 
ara
terísti
o de relaxação transversal. Ajustando a

função mz(t) ao dados, obtivemos um período de τ ≃ 9,3ms.
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Figura 3.8: Magnetização do q-bit sonda no TQ 
om relaxação. Os pontos azuis representa as

medidas de magnetização na direção z. As barras de erro são menores que os pontos. A 
urva

vermelha é um ajuste da magnetização 
om uma senóide que de
ai no tempo.

Para mostrar que a qualidade do TQ 
ai devido à relaxação, repetimos o experimento


om tempos de espera aumentando em intervalos de 5τ = 46ms. Para 
ada tempo de

espera, tomografamos a matriz de desvio ao �nal do 
ir
uito. Com as matrizes tomogra-

fadas, 
al
ulamos a �delidade (Eq.2.115) entre o estado experimental (
om relaxação) e

o estado ideal (sem relaxação).
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Figura 3.9: Fidelidade do estado �nal quando um tempo de espera é introduzido após a primeira

porta Hadamard. A 
urva preta mostra a �delidade esperada teori
amente. A reta verti
al azul,

na origem, mostra o intervalo de 5,5ms, ne
essário para rodar o 
ir
uito do TQ (in
luindo o

preparo do PPS). As �e
has apontam para os tempos de relaxação transversais TH
2 e TC

2 . Os

tempos de relaxação longitudinais TH
1 e TC

1 estão à direita do grá�
o e não apare
em na �gura.

A matriz de desvio teóri
a é dado pela Eq.3.18, ou seja

∆ρ
teo

∝




1 0 0 0

0 0 0 0

0 0 0 0

0 0 0 −1




. (3.31)

A Fig.3.9 mostra um grá�
o da �delidade em função do tempo de espera. A 
urva

preta apresenta a �delidade 
al
ulada 
om uma simulação numéri
a do TQ. Para simular

os efeitos da relaxação, utilizamos os 
anais quânti
os apresentados na Seç.2.2, 
om os

tempos 
ara
terísti
os de relaxação forne
idos na Seç.3.1.

Na Fig.3.9, a região azul indi
a o tempo ne
essário para rodar o 
ir
uito do TQ, que é

muito menor que qualquer tempo 
ara
terísti
o de relaxação do experimento. A �delidade

de
res
e 
omo esperado, pois a relaxação leva o estado de superposição 
oerente, 
riado

pela primeira porta Hadamard, para um estado mistura. Enquanto a �delidade de
res
e

para seu valor assintóti
o, a magnetização medida vai a zero (e a temperatura vai a
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in�nito), impossibilitando o fun
ionamento do TQ. A Fig.3.9 não mostra que os tempos

de relaxação longitudinais (TH
1 e TC

1 ), pois en
ontram-se à direita do grá�
o, muito além

do término do 
ir
uito.

3.4 Simulação de temperaturas

Também podemos simular um sistema 
om diferentes temperaturas. Para isto, elimina-

mos parte da magnetização do spin nu
lear do hidrogênio (sistema), durante a prepara-

ção do PPS. Ao apli
ar uma rotação seguida de um gradiente de 
ampo, a 
omponente

transversal da magnetização é eliminada. Sobra a 
omponente longitudinal, dada por

Mz(θ) = M
eq

cos θ, onde M
eq

é a magnetização medida no equilíbrio e θ é o ângulo da

rotação.

Para 
al
ular a temperatura, usamos a fórmula para a magnetização medida num

ensemble térmi
o à temperatura T (Eq.2.125),

M = S tanh
ζ

T
, (3.32)

onde S é o fator de ganho (de�nido na Seç.3.1.3) e ζ é um parâmetro determinado pelas


ara
terísti
as do spin. Invertendo a Eq.3.32, obtemos

T =
ζ

atanh M
S

. (3.33)

Queremos simular temperaturas até zero absoluto. Isto é possível supondo que S =M
eq

,

pois quando M → M
eq

, o denominador da Eq.3.33 tende a in�nito, então T → 0. Falta

de�nir o parâmetro ζ . Podemos usar um ponto de referên
ia (M
R

, T
R

), de modo que

ζ = T
R

atanh

(
M

R

M
eq

)
. (3.34)

Usando nossa amostra de 
lorofórmio enrique
ido, realizamos um experimento para

medir temperaturas simuladas, 
om ângulos de rotação entre 0◦ e 80◦. Durante todo o

experimento, a amostra permane
eu na temperatura de 37,2(4)◦C, 
omo medida pelo CT.
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Figura 3.10: Medidas temperaturas simuladas. Os pontos azuis forne
em a temperatura medida

pelo TQ. A 
urva preta é uma previsão teóri
a da temperatura do spin sistema, após parte de

sua magnetização ter sido eliminada durante a preparação do PPS.

Para de�nir o parâmetro ζ , es
olhemos o ponto de referên
ia (M
R

=Mz(80
◦), T

R

= 300K).

O resultado é mostrado na Fig.3.10. A 
urva preta é uma previsão da temperatura do

spin sistema, usando a Eq.3.33 
om M = Mz(θ) e os parâmetros ζ e S já 
itados. Os

pontos azuis forne
em a temperatura medida pelo TQ.

3.5 Erros Experimentais

Tendo em mente que o espe
tr�metro de RMN não é um aparelho dedi
ado à medida de

temperatura usando efeitos quânti
os, a pre
isão obtida em nosso trabalho é 
omparável

à pre
isão de um term�metro 
lássi
o. Mesmo assim, gostaríamos de analizar as fontes

de erros e prever o erro obtido em uma medida de temperatura 
om o TQ.

3.5.1 Erro de leitura de magnetização

Aqui, apresentamos um experimento para veri�
ar a pre
isão na leitura de magnetiza-

ção, usando um espe
tr�metro Varian de 500 MHz. Usamos a amostra de 
lorofórmio

enrique
ido des
rita em Seç.3.1, à temperatura de 25°C. Primeiro, 
alibramos o pulso de
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leitura para girar o spin do 
arbono de π/2 radianos. Em seguida, repetimos 340 medidas

de magnetização de um spin nu
lear em equilíbrio térmi
o após apli
ação de um pulso

de leitura. As medidas de magnetização forne
em o histograma mostrado na Fig.3.11.

A distribuição se aproxima de uma distribuição normal (
urva em vermelho), mostrando

que há um erro inerente ao pro
esso de medida. Como a magnetização é medida 
om um

fator de ganho (des
rito em Seç.3.1.3), 
al
ulamos o desvio padrão relativo à média, que

é 0,35%. Neste trabalho, usamos o desvio padrão 
omo medida de erro.

85,6 85,8 86,0 86,2 86,4 86,6 86,8 87,0 87,2
0

10

20

30

40

50

60

70

Magnetização (u.a.)

C
on

ta
ge

ns

Figura 3.11: Histograma da magnetização medida no spin do 
arbono. A linha vermelha 
or-

responde à uma distribuição normal ajustada ao histograma. O desvio padrão relativo à média

en
ontrado foi de 0,35%, e forne
e uma medida de erro para a leitura de magnetização.

3.5.2 Erro na duração dos pulsos

Para que o TQ fun
ione 
orretamente, é ne
essário 
alibrar a duração dos pulsos de Rf

para efetuar rotações de π/2 radianos nos spins nu
leares (os pulsos de Rf foram des
ritos

na Seç.2.4.3). Porém, a 
alibração não é perfeita e a duração dos pulsos tem um erro

asso
iado.

Para 
alibrar um pulso de π/2, quando o spin está no 
anal observador, desenhamos

um grá�
o da 
omponente x da magnetização em função da duração do pulso de Rf, 
omo

mostrado na Fig.3.12a. Quando um pulso de Rf é apli
ado na direção y, sobre um spin
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em equilíbrio térmi
o, o valor da 
omponente x da magnetização será

Mx(θ) =M
eq

sen(θ), (3.35)

onde M
eq

é a magnetização de equilíbrio e θ é o ângulo de rotação, que é propor
ional à

duração do pulso. A 
omponente x se anula quando a duração 
orresponde a uma rotação

de π radianos. Para en
ontrar esta duração, fazemos um ajuste linear na região θ ≃ π.

No exemplo da Fig.3.12a, o ajuste forne
e os 
oe�
ientes a = −9,1(3)µs−1
e b = 200(5)

para a equação y = ax+b. Para π radianos, a duração será x = −b/a. Para π/2 radianos,

a duração será metade deste valor,

t = − b

2a
= 11,0µs. (3.36)

O erro asso
iado pode ser 
al
ulado usando lei de propagação de erros,

σt = t

√(σa
a

)2

+
(σb
b

)2

= 0,4µs. (3.37)

Assim, a duração de um pulso de π/2, no 
anal observador, é de 11,0(4)µs.

(a) Calibração no 
anal obsevador
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Figura 3.12: Grá�
os de 
alibração da duração do pulso. Os pontos representam os valores de

magnetização e a reta é uma ajuste linear dos dados. A reta ajustada 
orta o eixo horizontal

para uma rotação (a) de π no 
anal observador e (b) π/2 no 
anal desa
oplador.
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Temperatura (°C) tC (µs) σtC (µs) tH (µs) σtH (µs) Erro mC
z

-30 10,0 7,1

-20 10,0 7,1

-10 9,9 0,7 7,2 0,1 0,8 %

0,2 10,0 7,1

5 10,5 0,5 7,3 0,1 0,5 %

15 10,0 7,4 0,1

20 10,5 0,7 8,0 0,1 0,7 %

25 10,4 0,7 7,5 0,1 0,8 %

30 10,7 0,5 7,8 0,1 0,5 %

35 10,8 0,6 7,7 0,1 0,6 %

40 11,0 0,4 7,7 0,1 0,2 %

45 11,0 0,6 7,8 0,1 0,4 %

50 11,1 0,4 7,9 0,1 0,3 %

Tabela 3.1: Duração dos pulsos de π/2 para o Carbono no 
anal observador e Hidrogênio no 
anal
desa
oplador, e seus respe
tivos erros na magnetização. Espaços em bran
os foram deixados onde

não foi possível 
al
ular o desvio padrão.

Após a 
alibração para o spin do 
anal observador (spin 1), podemos 
alibrar o spin

no 
anal desa
oplador (spin 2). Apli
amos sequên
ia

(
π
2

)1
−x

−UL

(
1
2J

)
− (θ)2−y ao sistema

em equilíbrio térmi
o, onde θ é uma rotação próxima de π/2. Neste 
aso, a magnetização

Mx do spin 1 será nula quando a duração 
orresponder a uma rotação de π/2 no spin

2. Também fazemos um ajuste linear para obter a duração pre
isa, 
omo mostrado na

Fig.3.12b. O resultado é t = 7,7µs 
om erro padrão σt = 0,1µs. Então, a duração de um

pulso de π/2, no 
anal desa
oplador, é de 7,7(1)µs.

Em nossos experimentos, geralmente os tempos de pulso mudavam quando mudávamos

a temperatura da amostra. A 
alibração da duração dos pulsos foi realizada para a maioria

das temperaturas, 
om resultados resumidos na Tab.3.1. Abaixo de 0°C, devido ao estoque

limitado de gás nitrogênio, tivemos que estimar as durações.

Estamos interessados no erro de magnetização gerado por um pulso de π/2. O erro

pode ser 
al
ulado usando a Lei de Propagação de Erros [65℄,

σMx
=

∣∣∣∣
∂Mx

∂θ
σθ

∣∣∣∣ =M
eq

|cos θ| σθ, (3.38)

que, neste 
aso, não fun
iona 
orretamente. Para um pulso de π/2, o erro na magnetização

será σMx
= 0. No entanto, podemos estimar o erro na magnetização usando o Alg.3.1,
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Algoritmo 3.1 (MATLAB) Propagando erro de duração do pulso para magnetização.

sd = 6 .6/100 ; % Erro r e l a t i v o no pul so de p i /2

d e l t a = 1e−4; % Passo para in t eg ração

t = (1−8* sd ) : d e l t a :(1+8* sd ) ; % Li s ta de ângulos r e l a t i v o s

mag = s in ( t * pi /2 ) ; % Magnetizações em torno de p i /2

w = normpdf ( t , 1 , sd ) ; % Pesos 
om probab i l i dade normal

% Integ ra a magnetização

m = (mag*w' ) * de l t a ; % Valor médio

v = ( ( (mag−m).^2)*w' ) * de l t a ; % Var iân
 ia

s = sq r t ( v ) ; % Desvio padrão

f p r i n t f ( ' Erro r e l a t i v o = %7.4 f ' , s /m*100)

que propaga o erro de duração numeri
amente (este erro não terá ne
essariamente uma

distribuição normal). Com este 
ódigo, 
al
ulamos o erro per
entual na magnetização,

produzido por um pulso de π/2 no 
arbono (última 
oluna da Tab.3.1).

3.5.3 Erro esperado na magnetização �nal

Realizamos simulações em numéri
as para saber o erro esperado na magnetização �nal.

Para tanto, usamos os erros estimados nas seções anteriores, de leitura de magnetização

e duração dos pulsos de Rf. Estas simulações levaram em 
onta os 
anais de atenuação

de amplitude generalizada e atenuação de fase, 
om tempos 
ara
terísti
os forne
idos na

Seç.3.1. Foram 
onsideradas os erros máximos nas durações dos pulsos de π/2, que são

0,7µs para o 
arbono e 0,1µs para o hidrogênio (Seç.3.5.2). Foi 
onsiderado um erro

na leitura de magnetização de 0,35% (Seç.3.5.1). Após repetir a simulação 105 vezes,

obtivemos um erro relativo de σM/M = 2,9% na magnetização �nal.

3.5.4 Erro na temperatura medida 
om o TQ

Nesta Seção, vamos avaliar o erro esperado na temperatura medida pelo TQ, usando Lei

de Propagação de Erros (LPE) [65℄. Como des
rito na Seç.3.2, a temperatura pode ser

en
ontrada pela equação

T =
G

M/2− γ
. (3.39)
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De a
ordo 
om a LPE, o quadrado do erro propagado na temperatura será

σ2
T =

(
∂T

∂G
σG

)2

+

(
∂T

∂M
σM

)2

+

(
∂T

∂γ
σγ

)2

=

(
T

G
σG

)2

+

(
− T 2

2G
σM

)2

+

(
T 2

G
σγ

)2

.

=
T 2

G2

[
σ2
G + T 2

(
1

2
σ2
M + σ2

γ

)]
. (3.40)

Então,

σT =
T

G

√
σ2
G + T 2

(
1

2
σ2
M + σ2

γ

)
. (3.41)

Em média, a magnetização �nal foi M ≃ 2, então σM = M × 2,9/100 ≃ 0,06 (Seç.3.5.3).

Os outros erros são σG = 26K e σγ = 0,1 (Seç.3.1.3). Assumindo uma temperatura média

de T ≃ 300K, obtemos um erro na temperatura de

σT ≃ 300

874

√
262 + 3002 (0,5× 0,062 + 0,12) = 14K.

Claramente, este erro é uma super-estimativa para o grá�
o da Fig.3.5. Por esta ra-

zão, usamos o desvio padrão dos dados em relação à reta ajustada (±3K), ao invés da

estimativa obtida 
om a LPE.

3.5.5 Erro na temperatura medida 
om o CT

Em nossos experimentos, usamos CT para �xar e medir a temperatura da amostra (que

supomos ser a mesma temperatura do spin sistema). Para saber qual é a pre
isão

deste term�metro, �zemos um experimento de 
alibração usando uma amostra padrão

de etileno-gli
ol (HO�CH2CH2�OH). O deslo
amento quími
o (distân
ia), entre as linhas

dos grupos CH e OH, diminui 
om a temperatura. A relação entre deslo
amento quími
o

∆ν e temperatura T foi medida 
om pre
isão por Raiford et al. [37℄, num espe
tr�metro

Varian de 220 MHz. Rees
revemos esta relação para um espe
tr�metro de 500 MHz:

T (∆ν) = 466,5− 0,2028 |∆ν| . (3.42)
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Usamos o CT para �xar a temperatura da amostra em valores entre 20°C e 50°C. Para


ada temperatura, medimos o deslo
amento quími
o e 
al
ulamos a temperatura espe-

rada pela Eq.3.42. Os valores medidos en
ontram-se na Tab.3.2 e desenhamos um grá�
o

na Fig.3.13. Pode-se ver que os dois métodos de medida têm uma grande 
on
ordân-


ia. O desvio padrão dos dados forne
e a pre
isão 
om que o CT pode �xar e medir a

temperatura,

σT =

√∑n
1 [T (∆ν)− TCT ]

2

n− 2
= 0,4K. (3.43)

Assim, 
on
luímos que o CT pode �xar e medir a temperatura 
om uma pre
isão de

±0,4K, no intervalo de temperaturas 
onsiderado. Assumimos que a mesma pre
isão vale

para todo o intervalo de temperaturas 
onsiderado neste trabalho (de −30◦C a +50◦C).

Note que esta pre
isão é melhor que a pre
isão anun
iada no manual do CT, de ±2K.
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Figura 3.13: Calibração de temperatura usando etileno-gli
ol. Os pontos azuis representam a

temperatura medida pelo deslo
amento quími
o. A reta preta representa o 
omportamento ideal,

onde as duas medidas de temperatura forne
em o mesmo valor.
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T
CT

(°C) ∆ν (Hz)

20 852,93

25 827,50

30 805,98

35 778,59

40 755,11

45 731,64

50 708,16

Tabela 3.2: Medidas de temperatura e deslo
amento quími
o.
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Capítulo 4

Con
lusão e Perspe
tivas

A partir de agora, a pesquisa sobre o TQ pode seguir duas linhas. A primeira linha seria

aumentar o número de q-bits no sistema. Podemos estudar 
omo a temperatura varia

em sistemas 
om 
orrelações quânti
as, ou simular a medida de um os
ilador harm�ni
o

quânti
o trun
ado. Na segunda linha de pesquisa, podemos aumentar o número de q-bits

usados 
omo term�metro para veri�
ar a es
ala de Heisenberg para a sensibilidade da

medida (∝ N).

Um 
ir
uito para medir a temperatura de dois spins é mostrado na Fig.4.1. Podemos

investigar a temperatura de sistemas que apresentam 
orrelações quânti
as em tempe-

raturas �nitas. Por exemplo, um sistema que seja 
omposto por dois spins num 
ampo

estáti
o, 
om a
oplamento transverso, dado pela hamiltoniana

Hx = −Z1

2
− Z2

2
− j

X1X2

4
, (4.1)

onde j é a intensidade do a
oplamento. Para simpli�
ar a análise, usamos o sistema de

unidades onde ~ = kB = 1. A dis
órdia quânti
a (DQ) serve 
omo medida de todas as


orrelações quânti
as presentes no sistema [66℄. Nós 
al
ulamos a DQ para este sistema,

em equilíbrio térmi
o no ensemble de Boltzmann-Gibbs, à temperatura T (Fig.4.2a).

En
ontramos que este sistema apresenta 
orrelações quânti
as maiores que 1% para T . 5.

Suponha que possamos interagir apenas 
om o primeiro spin (ou que não tenhamos


onhe
imento do segundo spin). Neste 
aso, a segunda porta 
ontrolada teria U2 = I,
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Figura 4.1: TQ para medir um sistema bipartido. A diferença, em relação ao TQ usado em

nossos experimentos, são as portas 
ontroladas CtrU1 e CtrU2, apli
adas individualmente aos

spins do sistema ρ.
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Figura 4.2: Exemplos para um sistema de dois spins. (a) DQ para um sistema de dois spins,


om hamiltoniana Hx, em equilíbrio térmi
o à temperatura T . O sistema apresenta 
orrelações

quânti
as maiores que 1% para T . 5. (b) Temperatura medida 
om o TQ da Fig.4.1, em função

da temperatura do banho T . A presença de a
oplamento transverso aumenta a temperatura do

sistema ρ. Quando T → ∞, todas as linhas 
olapsam na linha 
om j = 0. Ou seja, as 
orrelações

quânti
as são suprimidas pela energia térmi
a.

porque não podemos interagir 
om o segundo spin. Uma es
olha natural para a primeira

porta 
ontrolada seria U1 = Z (medida de população). Note que um aumento do parâme-

tro j também aumenta a temperatura do primeiro spin (Fig.4.2b). Portanto, um aumento

de temperatura de um spin pode indi
ar a presença de 
orrelações quânti
as no sistema.

A DQ também pode ser usada para dete
tar transições de fases quânti
as (TFQ) nos

modelos XXZ e XY em equilíbrio térmi
o [67, 68℄. Usando um TQ, podemos estudar

a temperatura destes sistemas ao passar por uma TFQ (no sentido que, �termalização

resulta do emaranhamento entre o sistema e o ambiente� 
omo proposto por Popes
u,

Short e Winter [69℄; assim, pontos 
ríti
os que podem ser dete
tados por sua assinatura
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(a) Geometria de estrela
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Figura 4.3: Geometria de estrela e espe
tros do TMP. (a) Uma molé
ula 
om geometria de estrela


onsiste num spin 
entral A 
om N−1 spins periféri
os B. (b) Espe
tros ini
ial (vermelho) e �nal

(azul) do fósforo

31
P na molé
ula TMP (adaptado da Ref.[20℄). A primeira linha 
orresponde ao

estado NOON (
om k = 1) e ganha uma fase propor
ional à N .

em 
orrelações quânti
as [70℄, poderiam se manifestar também na temperatura de um

spin de uma 
adeia de spins).

Como men
ionado na Introdução, a sensibilidade de medidas quânti
as pode ser au-

mentada 
om estados emaranhados, 
hegando até o limite de N , imposto pelo prin
ípio

de in
erteza de Heisenberg. Usando estados NOON em termometria, pode-se 
hegar ao

limite de Heisenberg [23℄. A RMN é uma ferramenta ideal para produzir estados NOON,


om algumas molé
ulas espe
í�
as. Tais molé
ulas possuem uma geometria de estrela,


om um spin 
entral A e N −1 spins periféri
os B (Fig.4.3a). Dois exemplos de molé
ulas

adequadas são o tetrametil-fos�to (TMP) usada na Ref.[20℄, e o tetrametil-silano (TMS)

usada na Ref.[21℄. Os spins B são quimi
amente indistinguíveis e não podem ser manipu-

lados individualmente. No entanto, a intensidade de a
oplamento é igual para 
ada par

A e B. Cada linha do espe
tro representa um estado 
om k spins para baixo e N−k spins

para 
ima (Fig.4.3b). O estado fundamental (k = 0) é representado pela linha mais à

esquerda do espe
tro. A segunda linha representa o estado 
om um dos spins para baixo

(k = 1), e assim por diante.

Um exemplo de TQ 
om uma sonda de dois q-bits é mostrado na Fig.4.4. A sequên
ia

para preparar um estado NOON é simples: uma porta Hadamard é apli
ada ao spin A,

seguida de uma porta CNOT apli
ada aos spins B (
ontrolada por A). Assim, obtemos
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Figura 4.4: TQ usando uma sonda 
om dois q-bits num estado NOON. As portas Hadamard

e CNOT preparam um estado NOON nos q-bits da sonda. Em seguida, os q-bits da sonda

adquirem uma fase ao interagir 
om o sistema ρ (porta CtrU). A segunda CNOT e Hadamard

mapeiam a fase total no primeiro q-bit (no 
aso, o spin A da molé
ula 
om geometria de estrela).

uma superposição de um estado 
om todos os spins para 
ima 
om outro estado 
om

todos os spins para baixo,

|NOON〉 = |↑↑〉+ |↓↓〉√
2

≡ |N↑〉 |0↓〉+ |0↑〉 |N↓〉√
2

. (4.2)

Para medir um observável, deixamos os q-bits sonda interagir 
om o sistema ρ (porta

CtrU), onde adquirem uma fase. Depois, apli
amos uma segunda CNOT aos spins B,

para mapear a fase total no spin A. A última porta Hadamard muda apenas a base de

medida. Como N q-bits interagem ao mesmo tempo 
om o sistema, a fase total adquirida

é multipli
ada por N , fazendo 
om que a medida tenha pre
isão propor
ional à N (e

in
erteza ∝ 1/N).

Não é ne
essário preparar um PPS para usar este 
ir
uito. Como podemos ver no

espe
tro (Fig.4.4b), o estado ini
ial é uma mistura estatísti
a, 
om uma linha para 
ada

k ∈ [0, 10]. A primeira linha (k = 0) 
orresponde ao estado NOON, pois é a úni
a que tem

estado ini
ial |↑ ... ↑〉. As outras linhas (k 6= 0) 
orrespondem a estados intermediários. No

entanto, o pro
edimento pode ser apli
ado à todos os estados ao mesmo tempo, 
ontanto

que a fase seja medida na linha 
om k = 0, pós-sele
ionando o estado NOON.

A termometria quânti
a pode ter muitas apli
ações. A vantagem de usar um 
ir
uito

de espalhamento é que a temperatura de um sistema, qualquer que seja seu tamanho,

pode ser 
odi�
ada no estado de um úni
o q-bit. Uma gota de 
lorofórmio enrique
ido,

ou de qualquer outro sistema de dois q-bits, dissolvida em solvente adequado, pode ser

usada 
omo um term�metro em situações onde o 
ontato físi
o é difí
il para term�metros
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omuns.

Neste trabalho, demonstramos o prin
ípio de fun
ionamento de um term�metro quân-

ti
o baseado num 
ir
uito de espalhamento. O term�metro mede a temperatura de um

sistema em equilíbrio térmi
o, num tempo muito menor que qualquer tempo 
ara
terís-

ti
o de relaxação. Ou seja, a informação sobre temperatura é adquirida muito antes que a

sonda entre em equilíbrio térmi
o 
om o sistema. Neste sentido, o TQ entra 
on�ito 
om


om a Lei Zero da Termodinâmi
a, que assume equilíbrio térmi
o entre as partes para

que a temperatura possa ser medida.

A 
alibração do TQ foi realizada de forma indireta, usando a magnetização do 
arbono

no equilíbrio térmi
o. Um grande intervalo de temperaturas (80K) foi testado, aque
endo

ou resfriando a temperatura da amostra. Apesar do espe
tr�metro de RMN não ser um

dedi
ado à termometria, o desvio padrão obtido nas medidas de temperatura foi pequeno

(±3K). O 
aráter quânti
o do term�metro foi demonstrado introduzindo relaxação dentro

do 
ir
uito. A relaxação destrói a superposição quânti
a do q-bit sonda e diminui a

�delidade do estado �nal.

Também realizamos testes 
om temperaturas simuladas. Usando gradientes de 
ampo,

podemos suprimir parte da magnetização do spin sistema e, usando parâmetros adequados

para a relação entre magnetização e temperatura, podemos simular um spin nu
lear 
om

qualquer temperatura. Completamos esta tese 
om uma avaliação dos erros experimentais,

que in
lui erros na leitura de magnetização, na duração dos pulsos de Rf e na temperatura

medida pelo term�metro do espe
tr�metro. Estes erros foram usados numa simulação

numéri
a para estimar o erro esperado na magnetização medida usando o TQ. A Lei de

Propagação de Erros foi usada para estimar o erro na temperatura medida 
om o TQ.
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