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Resumo:

Essa tese trata de estudos sobre algumas propriedades basicas dos sistemas quanticos, como
o emaranhamento e a dualidade onda-particula, sob a 6tica dos experimentos de RMN. O pri-
meiro estudo trata de uma analise experimental de testemunhas de emaranhamento propostas
no contexto de sistemas de RMN, com os observaveis medidos diretamente nos espectros de
RMN. Nesse caso, sao preparados alguns estados Bell-diagonal para a andlise de deteccao de
pseudo-emaranhamento pelas testemunhas estudadas, assim como a deteccao de emaranha-

mento pelas testemunhas é comparada no processo de relaxacao do estado |®7).

O segundo estudo dessa tese é relacionado a dualidade onda-particula, através da realizagao
experimental da recente proposta de uma versao quantica do experimento de escolha retardada
de Wheeler. Essa proposta e sua comprovacao experimental possuem implicagoes diretas para o
entendimento da dualidade onda-particula, como a utilizagao de um tinico aparato experimental
para a observacao dos comportamentos de onda e particula de um sistema quantico. Uma outra
implicagao dessa proposta é a exclusao desses comportamentos como propriedades realistas
dos sistemas quanticos, fatos que demonstramos ser valido mesmo na presenca de um nivel

arbitrario de ruido branco.

Finalmente, sao discutidas duas propostas ligadas ao processamento de informacao quantica
por RMN. Primeiro, uma proposta de um método geral para a preparacao de estados térmicos,
particularmente adequado para experimentos de RMN. A segunda proposta é ligada & simulagao
de uma maquina térmica de um ¢-bit que executa um ciclo Otto, que apresenta algumas

caracteristicas diferentes de uma maquina térmica de sistemas classicos.



Abstract:

This thesis deals with some basic aspects of quantum systems, namely, entanglement and
wave-particle duality, studied by NMR techniques. The first study is the experimental analysis
of some entanglement witnesses proposed in the context of NMR experiments, with the ob-
servables measured directly from the NMR spectra. For this study, some Bell-diagonal states
were prepared for the analysis of the detection of pseudo-entanglement using the witnesses. We
also studied the evolution of the witnesses upon the relaxation, that is the NMR decoherence

process, for the state |®7) relaxing towards equilibrium.

The second study is related to the wave-particle duality, through the NMR implementation
of the recent proposal of a quantum version of Wheeler’s delayed-choice experiment. This
proposal and its experimental realization have some direct implications for the understanding
of the wave and particle behaviors of a quantum system, such as the use of a single experimental
apparatus to the observation of both characters. Another implication of that proposal is the
exclusion of wave and particle behaviors of a quantum system as realistic properties, which we

prove to hold even in the presence of an arbitrary level of white noise.

Finally, we discuss two proposals for NMR quantum information processing. The first one is
a general method for preparation of thermal states, particularly adequate for NMR experiments.
The second proposal is a simulation of a quantum heat engine of one qubit executing an Otto

cycle, which presents some different properties than a classical heat engine.



10



Sumario

1 Introducao 21
2 Elementos do processamento da informacao quantica através da RMN 33
2.1 Osistema fisicode RMN . . . . . . . .. 33
2.1.1 Spinsisolados . . . . ... 34
2.1.2 InteragoOes entre spins . . . . . . . . . . ... 35
2.1.3 O hamiltoniano de controle . . . . . . ... ... ... .. ... 37
2.1.4 Relaxacao e descoeréncia . . . . . . . .. ..o 40

2.2 Q-bitsespins nucleares . . . . . . ... Lo 40
2.2.1 Estados puros . . . . . . . .. 40
2.2.2  Matrizes densidade e misturas estatisticas . . . . . ... ... ... .. 41

2.3 Portas logicas . . . . ... 43
2.3.1 Portas de um ¢-bit e pulsosde RF . . . . . . ... ... ... ... ... 45
2.3.2 Portas de dois ¢-bits . . . . . ... 46
2.3.3 Limitagoes experimentais . . . . . . . . . . ... Lo A7
2.3.4 GRAPE e outras técnicas de otimizacao . . . . . . . . .. ... ... .. 48

2.4 Estados pseudo-puros . . . . . ... 50
2.4.1 Gradientes de campo . . . . . . ... 52
2.4.2 Preparacao de estados . . . . . ... Lo o4

2.5 Medidas, anélise de espectros e tomografia de estado . . . . . .. ... ... .. o7
2.5.1 Base de operadores produto . . . . ... ... Y
2.5.2 Andlisedosinal . . . . ... 58
2.5.3 Tomografiadeestado . . . . . . . . . ... 63



12

2.6

2.5.4 Medidas fortese RMN . . . .. .. ... oo 64
Breve descricao do aparato experimental . . . .. . .. ..o 67
2.6.1 Preparagao de amostras . . . . . . . ... Lo 69

I Deteccao de pseudo-emaranhamento através de testemunha de

emaranhamento em RMN 71
3 Emaranhamento e sua relacao com RMN 73
3.1 Algumas propriedades basicas do emaranhamento . . . . . . ... ... ... .. 73
3.1.1 Critérios de separabilidade . . . . . . . ... ... ... ... ... ..., 75

3.1.2  Quantificacao de emaranhamento em sistemas bipartidos . . . . . . . .. 76

3.2

3.3
3.4

3.1.3 Robustez generalizada e quantificacdo de emaranhamento em sistemas

multipartidos . . . . . . .. 7
Relacao entre emaranhamento e estados pseudo-puros . . . . . . . . . . ... .. 79
3.2.1 Separabilidade dos estados pseudo-puros . . . . . . ... ... ... .. 80
3.2.2 Modelo de variaveis ocultas locais para RMN . . . . . .. ... ... .. 81
3.2.3 Experimentos de RMN com pseudo-emaranhamento . . . . . . . ... .. 83
Analogo de RMN para testes de violagao de desigualdades de Bell . . . . . . .. 86
Testemunhas de emaranhamento . . . . . . . . .. . ... ... ... ... ... 89
3.4.1 Otimizagao de testemunhase PSD . . . . . ... ... ... ... .... 91

4 Resultado I: implementacao de uma testemunha de emaranhamento de RMN 93

4.1
4.2
4.3
4.4

Teoria . . . . . . . 93
Testemunhas de emaranhamento étimas e decomponiveis em RMN . . . . . . . . 95
Experimento . . . . . . . . 96
Conclusoes . . . . . . . o 102

IT Versao quantica do experimento de escolha retardada de Whe-

eler 105
5 Experimentos de escolha retardada de Wheeler 107
5.1 Principio de Complementaridade . . . . . . . ... ... ... ... .. ..... 108



5.1.1 Interferometro de Mach-Zehnder . . . . . . . .. .. .. .. ... ... .. 109
5.2 O experimento de escolha retardada de Wheeler . . . . . . .. .. .. ... ... 111
5.2.1 Realizagao experimental . . . . . . . .. ... 112
5.3 Versao quantica do experimento de escolha retardada . . . . . . .. .. ... .. 114
5.3.1 Realizacao experimental via otica quantica . . . . . . . . ... ... ... 117

6 Resultados II: realizacao, via RMN, da versao quantica do experimento de
escolha retardada 125

6.1 Realizacao experimental da versao quantica do experimento de escolha retardada 125

6.2 Dualidade onda-particula em um ambiente com ruido branco arbitrario . . . . . 129
6.3 Conclusoes . . . . . . . . . 136
IIT Outros estudos 139

7 Preparacao de estados térmicos via RMN e simulagao quantica de uma

maquina térmica de um ¢-bit 141
7.1 Preparagao de estados térmicos via RMN . . . . . . .. ... ..o 141
7.1.1 Sistemas homonucleares . . . . . . . .. ... Lo 144
7.1.2  Alguns resultados preliminares . . . . . . . . .. .. ... 145
7.1.3 Conclusoes preliminares . . . . . . . . . . . .. . ... 146
7.2 Simulacao quantica de uma maquina térmica de um ¢-bit . . . . . . ... .. .. 147
7.2.1 Proposta de simulagao quantica via RMN. . . . . .. ... .. ... ... 150
7.2.2 Conclusoes preliminares . . . . . . . . . . .. ... .. 154

8 Conclusao e perspectivas futuras 155



14



Lista de Figuras

1.1

1.2

1.3

1.4

Direcao de deteccao dos observaveis de Alicee Bob. . . . . . . . ... ... ...

(a) Esquema do aparato experimental para um experimento de interferéncia
com elétrons. Em (b), temos temos as estatisticas nos detectores no caso em
que apenas uma das fendas estd aberta. Finalmente, em (c) temos o padrao
de interferéncia observado nos detectores no caso em que as duas fendas estao
abertas. P; é a distribuicao de probabilidades com apenas a fenda superior
aberta, enquanto P, é a distribuicao de probabilidades com a fenda inferior
aberta. Pjs ¢é a distribuicao de probabilidades observada com as duas fendas
abertas. Retirado de [11]. . . . . . ... .. Lo

(a) Esquema do aparato experimental para um experimento com elétrons em
que a informagao sobre qual fenda o elétron passou é obtida. Em (b), temos as
estatisticas nos detectores no caso em que apenas uma das fendas esta aberta.
Finalmente, em (c) temos a auséncia do padrao de interferéncia observado nos
detectores no caso em que as duas fendas estao abertas, mas o caminho pelo
qual o elétron passou é observado pela luz espalhada na lampada. P| é a distri-
buigao de probabilidades com apenas a fenda superior aberta, enquanto P é a
distribui¢ao de probabilidades com a fenda inferior aberta. P/, é a distribuigao

de probabilidades observada com as duas fendas abertas. Retirado de [11].

Acima, uma visao esquematica da proposta original de Wheeler para o experi-
mento de escolha retardada. Na parte de deteccao, temos a esquerda a placa
para a deteccao de padroes de interferéncia, enquanto a direita temos os foto-
detectores, que revelam o comportamento de particula dos fétons. No detalhe,
a proposta de Wheeler para o dispositivo de controle que remove ou nao a placa
detectora, assim permitindo a observagao dos dois comportamentos, sujeitos a

escolha do experimentador apds a passagem do foto pela fenda dupla. Retirado

26



16

1.5 Esfera de Bloch. O estado |¢), dado pelo vetor centrado na origem da esfera,
¢ descrito pelos angulos 6 e ¢, além do raio. Nos pdlos norte e sul da esfera
estao os estados da base computacional, enquanto os autoestados de momento

angular nas direcoes x e y estao ao longo desses eixos. . . . . . .. ... ...

2.1 Esfera de Bloch. O estado [¢)), dado pelo vetor centrado na origem da esfera,

precessa na direcao do campo magnético By, a dire¢ao z. . . . . . . . ... ...

2.2 Espectro de *C' da molécula de tricloroetileno, que tem sua férmula estrutural

mostrada na Figura da direita. . . . . . . . ... ... Lo

2.3 Nutagao de um spin sujeito a um campo de RF. (a) no referencial girante. (b)

no referencial do laboratério. . . . . . . . . ..

2.4 Esquema de uma amostra de RMN e linhas de campo em uma regiao com

gradiente. . . . . . Lo

2.5 Espectros dos operadores da base de espectros. (a) Os oito espectros dos ope-
radores da base de espectros, de um spin i. Cada um desses espectros é obtido
de um operador densidade igual a cada um desses operadores. A presenca do
operador I;, faz com que as linhas associadas a interacao do spins que tenha J;;
tenham sinais opostos. (b) Nesse exemplo, Ji5 é 0 acoplamento mais fraco e Ji3
o forte. (¢) Exemplo da descrigao de um espectro como uma combinagao linear

dos espectros basicos. Originalmente em [77]. . . . ... . ... ... ... ...

2.6 Regra para o mapeamento dos operadores produto na base de espectros. Origi-

nalmente em [77]. . . . . . . L

2.7 Conjuntos de pulsos de leitura para a tomografia de estado em sistemas de 1 a

4 spins. Originalmente em [77]. . . . . . . .. ... .. Lo

2.8 (a) Tomografia do estado |[GHZ). (b) Tomografia do estado apés uma medida
forte na direcdo z, dado na Eq. (2.59). (c) Tomografia do estado apés uma

medida forte na diregdo x, dado na Eq. (2.60). Original em [82]. . . . . . . . ..

2.9 Esquema mostrando os elementos essenciais de um espectrometro de RMN, ade-
quado para trabalhar conjuntamente com a transformada de Fourier implemen-

tada no computador. Abreviacoes: RF é a radiofrequéncia, e AF a frequéncia



3.1

3.2

3.3

3.4

3.5

3.6

3.7

3.8

4.1

4.2

Uma mistura estatistica étima de um estado p com um estado separavel o, de
forma que o estado resultante seja separavel. O conjunto S ¢é o conjunto dos
estados separaveis, e T' é o conjunto de todos os estados possiveis. O parametro

6timo de mistura, s = 1/(1 4+ RE(p)), é diretamente relacionado a robustez de

emaranhamento. Original em [95]. . . . . . . . ... ... ... L.

(a) Circuito quantico para o protocolo de teleporte quantico. Os g-bits sdo
inicializados no estado [¢) ® [00), com [¢)) = «|0) + B|1). (b) Circuito com
as operacoes realizadas para a implementacao do teleporte via RMN. Retirado

Circuito quantico para o protocolo de codificacao superdensa. Na primeira parte
do circuito, o estado de entrada |00) é transformado no estado do gato, |®).

Apés, o operador de "mensagem”é aplicado, levando |®*) em um dos quatro

17

estados da base de Bell. A parte final do circuito indica a medida na base de Bell. 85

Circuito para o calculo da func¢ao de correlacdo dada por (3.23). Retirado e

adaptadode [8]. . . . . . .

Resultados experimentais para o estado |¢T). ¥ indicam os resultados de RMN,

enquanto M indicam os resultados de 6tica em [113]. A linha sélida é a previsao

da mecanica quantica. Retiradode [8]. . . . . ... ... ..o

Resultados experimentais para os estados [¢) (V) e [p7) (H). A linha sélida ¢é

a previsao do modelo de varidveis ocultas de Menicuci e Caves. Retirado de [8].

Interpretacao geométrica das testemunhas de emaranhamento EW e EW,;, que

é uma otimizacao de EW. . . . . . . ..

Porcentagem de resultados errados com o tamanho da amostragem (N), para
sistemas 2 ® 2 (linha pontilhada) e 2 ® 3 (linha sélida). Original em [94].

Circuito quantico para a codificagao superdensa. Na primeira parte do circuito, o
estado de entrada |00) ¢ transformado no estado do gato, [¢1). Apds, o operador

de "mensagem”é aplicado, levando |¢T) em um dos quatro estados da base de

Bell. A parte final do circuito indica a medida na base de Bell. . . . . . . . . ..

No lado direito é mostrada a geometria dos estados Bell-diagonal, em que o oc-
taedro no interior € a regiao dos estados separaveis, com os estados emaranhados
fora desse octaedro. No lado esquerdo, os estados Bell-diagonal emaranhados e
detectados por F' estao no volume sombreado. O espaco vazio na Figura repre-
senta os estados Bell-diagonal tais que F' > 0, ou seja, os estados emaranhados

nao detectados por F' e os estados separaveis. A Figura no lado direito é retirada

de [120]. . . o o o

89

92



18

4.3

4.4

4.5

4.6

4.7

5.1
5.2

5.3

Os espectros de RMN usados na medicao das fungoes de correlacao (X; ® Xg)
e (Z; ® Zg) para cada um dos estados preparados. O espectro de 'H estd no
lado esquerdo, enquanto os de C estdo a direita. (i) espectros de RMN para o
estado |¢~). Para ilustrarmos a medigao das fungoes de correlagao, (X; ® Xg) é
medida pela diferenca entre as intensidades normalizadas das linhas 1 e 2 no lado

esquerdo. (ii) espectros de RMN para a identidade. (7i7) espectros observados

no estado emaranhado nao detectado por F'. . . . . . . . ... ... ... ... .

Tomografia de estado dos trés estados. As partes reais sao multiplicadas por
um fator de 4 a fim de tornar os erros experimentais mais claros, e as partes
imaginarias sao da mesma ordem das flutuacoes nas partes reais das matrizes
tomografadas em todos os casos. (i) tomografia do estado |¢~). (ii) tomogra-

fia de estado da identidadade, o estado separdvel. (iii) o estado Bell-diagonal

emaranhado e nao detectado por F. . . . . . . . .. ... ... ... ... ...

Sequéncia de pulsos empregada na preparacao do estado emaranhado nao detec-
tado por F. A primeira parte, (A), é a passagem do estado de equilirio térmico
para o estado pseudo-puro |00), apds, o pulso modulado usando o GRAPE (B),
a porta pseudo-EPR (C), o pulso de leitura e a medigdo. Essa é a sequéncia
para a medicao no nicleo de ¥C. Para a medicao no ' H, a sequéncia de pulsos
¢ a mesma, mas com as linhas correspondentes a cada nucleo trocadas. Acima

cada retangulo indica um pulso de radiofrequéncia. A fase de cada pulso estd

acima dos retangulos, enquanto o angulo de rotacao esta abaixo. . . . . . . . ..

Deteccao de emaranhamento por F' e pela robustez generalizada na relaxacao
do estado |¢~). A Figura mostra explicitamente que existem estados que sao
emaranhados mas que nao sao detectados por F' nao apenas para estados Bell-
diagonais, ja que a descoeréncia de |¢~) leva a estados fora da classe dos estados
Bell diagonais. Essa regiao é localizada entre os tempos préximos a 0.3s e 0.4s.
Nas Figuras, 7g e Ty sao os tempos caracteristicos das curvas de deteccao de
emaranhamento pela robustez generalizada e por F, respectivamente. O tempo

Tc é o tempo aproximado que indica o fim da detec¢ao de emaranhamento por

Deteccao de emaranhamento por F e W na relaxacao. As duas testemunhas

detectam emaranhamento na mesma regiao, mas W quantiica o emaranhamento

melhor que F'. . . . . . . .

Interferometro de Mach-Zehnder. . . . . . . . . . . .. .. ...

Proposta de experimento de escolha retardada utilizando um interferometro de

Mach-Zehnder. Retiradode [13].. . . . . . .. . ... .. o

Realizagao experimental do experimento de Wheeler. Retirado de [14] . . . . . .



5.4

5.9

5.6

5.7

5.8

5.9

5.10

5.11

5.12

6.1

Resultados do experimento de escolha retardada. Retirado de [14] . . . . . . .. 114

Representagao em circuitos quanticos dos experimentos de escolha retardada de

Wheeler (a) e sua versao quantica (b). Retirado e adaptado de [24]. . . . . . .. 115
Transi¢ao suave entre os comportamentos de onda e particula. Retirado de [24]. 116

Esquema da montagem experimental para o experimento de escolha retardada
com controle quantico. Acima, o esquema de montagem do interferémetro, com
as laminas de “onda” e “particula”. No detalhe, o esquema de montagem dessas
laminas. Retirado de [29]. . . . . . . .. . ..o 117

Probabilidades de se observar o féton no detector do caminho 1. De a a h, o
angulo « varia de j7/8, com j variando de 0 a 7. Os simbolos vermelhos sao
os pontos experimentais para a mistura estatistica entre os estados de onda e
particula, enquanto os azuis sao relacionados a superposicao entre esses compor-

tamentos. As linhas representam as curvas esperadas teoricamente. Retirado

Esquema em circuito do dispositivo fotonico integrado usado no experimento.
Retirado de [30]. . . . . . . . . 119

Resultados experimentais (a), os pontos brancos sao os pontos experimentais,
para a transicao entre os comportamentos de onda e particula, comparados com
os resultados esperados teoricamente (b). Em (c) e (d), a comparagao entre os
resultados experimentais (pontos amarelos em (c)) e tedricos (d) para o teste de
violacao de desigualdade de Bell, com a violacao na regiao em azul nos graficos.
Retirado e adaptado de [30]. . . . . . . . . . ... 120

Esquema da montagem experimental para a realizacao do experimento de escolha
retardada. No lado esquerdo, o aparato para o féton auxiliar ¢, enquanto a

direita é mostrado o aparato para o féton de teste t. Retirado e adaptado de [31].121

Resultados experimentais. Os pontos pretos sao os pontos experimentais, com
suas respectivas barras de erros. A superficie sélida é a previsao tedrica, com
a regiao vermelha indicando a regiao em que ocorre a violagao de desigualdade
de Bell. Em (a), a curva para a detec¢ao do féton c realizada na base {H, V'},
enquanto em (b) é mostrada a curva para a deteccdo de ¢ na base {D, A}.
Retirado e adaptado de [31]. . . . . . . . ... Lo 122

Interferometro de Mach-Zehnder com BS,; em superposicao de estar ausente e
presente. Retirado e adaptado de [27]. . . . . . .. ... .. Lo 126



20

6.2

6.3

7.1

7.2

7.3
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para a implementacao da porta Hadamard controlada. O tltimo bloco (c) é a

medida forte nao seletiva feita sobre o ¢-bit auxiliar. Retirado e adaptado de [27].127

Probabilidade de se detectar o estado inicial, Tr (Ap|10)4 5(10|). Os pontos

representam os pontos experimentais e as linhas sao as curvas esperadas teori-

camente. Retirado e adaptado de [27]. . . . . . ... ...

Valores esperados de (I112?) e (I'T?) em funcao de 1/3. Em azul os pontos

ligados a previsao tedrica, em vermelho os pontos da simulagao numérica. . . . .

Comparagcao entre os estados obtidos com o método e o modelo tedrico. No eixo

vertical, A = 1—F, em que F = \/\/p’(ﬂ)p(ﬁ)\/p’(ﬂ)é a fidelidade dos estados

p'(B), obtidos a partir do método, com os estados p(f3), esperados teoricamente.

No eixo horizontal, o inversode 5. . . . . . . . . . ...

Evolucao da pureza durante o tempo de interacao entre S e £ sob o hamiltoniano

dadoem (7.12). . . . . . .
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Capitulo 1
Introducao

No inicio do século passado varios fenomenos fisicos nao podiam ser explicados pela fisica
classica. Por exemplo, a radiacao de corpo negro, o efeito fotoelétrico e o aparente conflito
entre a mecanica classica e o eletromagnetismo de Maxwell. Tais problemas foram resolvidos
com o desenvolvimento da mecanica quantica, no caso dos dois primeiros exemplos, e com a
proposta da teoria da relatividade especial, no iltimo. Em particular, a mecanica quantica teve
grande desenvolvimento ao longo da primeira metade do século XX, com sua axiomatizacao,
atribuida a Von Neumann, e diversos testes experimentais da teoria [1]. No entanto, a discussao
mais importante sobre a descricao da natureza pela mecanica quantica ser completa ou nao foi
iniciada por Einstein, Podolski e Rosen, e resultou no famoso paradoxo que leva o nome desses

autores [2].

Paradoxo EPR e desigualdades de Bell

O paradoxo EPR é relacionado ao principio de incerteza. Dois observadores, Maria e Joao,
preparam duas particulas com os seguintes vinculos': (i) os momentos sido relacionados por
p1 + po = 0 e (ii) a posigao relativa entre as mesmas sempre serda xo — 1 = L, em que L é
grande. Em seguida, primeiro Maria mede z; ou p; e depois Joao mede p,. Supondo que as
particulas nao interagem, o resultado da medida de p, nao pode depender se é medido x; ou
p1. Contudo, se Maria medir p; e obtiver que p; = p, automaticamente Joao tera que encontrar
que po = —p, ja que p; + py = 0. Por outro lado, se Maria medir z;, nao pode medir p; e,
consequentemente, nada pode ser dito sobre ps. Porém, como foi suposto que a medida de p,
nao pode depender da escolha de Maria, entao Joao tera que encontrar p, = —p, um resultado

pré-determinado independente do resultado da medida feita por Maria. No primeiro caso, a

Ina Mecanica Quantica existe a relagdo de incerteza [z, p] = ih, que impede a medida simultanea da posicio
e do momento de uma particula com precisdo arbitraria. No entanto, como [x9 — x1,p1 + p2] = 0, ndo hd
impedimento das medidas simultaneas de o — x1 € p1 + P2

21
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incerteza de Joao sobre o valor do momento de sua particula antes da medida é subjetiva, ou
seja, depende do resultado de Maria. Ja no segundo caso, a incerteza de Joao é objetiva, ou
seja, depende da relagao de incerteza. Se Joao tivesse medido antes de Maria, nao seria possivel
distinguir a incerteza subjetiva da objetiva. Tal contradicao fez com que Einstein, Podolsky e

Rosen propusessem que a Mecanica Quantica seria uma teoria incompleta.

Numa tentativa de contornar o indeterminismo intrinseco a Mecanica Quantica, foi proposto
que essa teoria seria apenas uma descricao estatistica de uma teoria deterministica. Tal teo-
ria seria baseada na existéncia de um conjunto de varidaveis chamadas de “variaveis ocultas”.
A razao para esse nome é que tais teorias conteriam os ingredientes necessarios para expli-
car o indeterminismo quantico, mas esses ingredientes estariam fora do escopo da Mecanica
Quantica, ou seja, estariam ocultos. Sendo A uma variavel oculta que determina o valor exato
de um observavel O de uma particula, uma cole¢cao de particulas idénticas terd associada uma
distribuicao de varidveis ocultas p(\). Assim, o valor esperado do observavel O serd dado pela

média:
(0) = / DONpO). (1.1)

Se tal descricao estivesse correta, reproduziria todos os resultados da Mecanica Quantica e nao
apresentaria contradicao com o realismo local. A hipdtese de realismo afirma que o sistema
possui todas as suas propriedades fisicas pré-determinadas, independente da medida a ser
realizada sobre ele. Ja a hipdtese de localidade postula que as medigoes feitas por um observador
nao podem influenciar as medicoes feitas por outro, se os dois estiverem tao distantes que
nenhuma troca de informacao possa ser feita entre eles. Essas duas hipdteses, juntas, formam

o realismo local.

Um passo decisivo no entendimento do paradoxo FPR foi dado em 1964, por J. S. Bell,
ao mostrar a incompatibilidade da mecanica quantica com o realismo local proposto por Eins-
tein [3]. Mais tarde, nos anos 70 e 80, comecaram-se os testes experimentais da hipétese de
realismo local de Einstein a partir das chamadas desigualdades CHSH [4-7], que incluiram as

imperfeicoes experimentais nos testes de realismo local propostos por Bell.

Imaginemos o seguinte experimento: um estado de duas particulas é preparado e cada
uma delas é enviada a um observador, Maria e Joao. Maria recebe a particula A e Joao
a particula B. Cada observador possui dois aparatos experimentais para medir propriedades
fisicas dessas particulas, A; e Ay com Maria e By e By com Joao. A escolha dos aparatos usados
para medir serd feita independentemente por cada observador e as medidas serao realizadas
simultaneamente para garantir que as medidas feitas por Maria nao influenciarao as feitas por
Joao, e vice-versa. Por simplicidade, suponha que cada uma das medicoes possa resultar em +1

ou —1. Entao, numa teoria de variaveis ocultas, o valor esperado quando Maria mede usando
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o aparato A; e Joao o aparato B; ¢ dado por:

F(AB;) = / AP, 4, B)a(A, )b, ). (1.2)

em que p(\ a,b) é a distribuigdo de probabilidades do sistema estar em um estado tal que
a(A, 1) seja resultado da medida de A; e b(), j) seja resultado da medida de B;. O operador de

Bell é definido como

(BY = E(A1By)+ E(A1By) + E(A3By) — E(A3Bs)
= /d)\p()\,a,b)a()\, 1)b(A, 1) + /d)\p()\,a,b)a()\, 1)b(A, 2)+

+ /d)\p(/\,a,b)a()\, 2)b(\, 1) —/d)\p()\,a,b)a()\,Q)b(/\,Q). (1.3)

Da linearidade das integrais na tultima equacao, obtemos a seguinte relacao entre as distri-

buicoes de probabilidades:

a(x, D[bN, 1) + (X, 2)] + a(\, 2)[b(A, 1) — b(), 2)] = 2,

ja que a(A, 1)[b(A, 1) +b(A,2)] =0 e a(A,2)[b(A, 1) —b(A,2)] = £2, devido a dicotomia de a(A, )

e b(\, j) entre os valores +1 e —1. Substituindo esse resultado em (1.3), temos

(B) = E(A1B1)+ E(A1By) + E(A3B1) — E(A2Ba)
— E(A\By + A\By + AyB) — AyBy)
_ / Dp(\, a, B)[al\, 1[N, 1) + bOr, 2)] + alA, 2)[b(r, 1) — b(A, 2)]]
2.

< (1.4)

Essa expressao é conhecida como desigualdade de Clauser-Horne-Shimony-Holt (CHSH), de-

vido aos seus quatro criadores [4].

Por outro lado, se as duas particulas compartilhassem o estado quantico emaranhado [¢~)
= \/Li(|01> —[10)). E o conjunto de observaveis dado pelo operadores A; = o, e Ay = 0., com
o; sendo uma matriz de Pauli (veja a Secao 2.1, adiante), além dos observaveis B;, dados pelos
operadores By = \%(—JZ —0;) e By = \/Lﬁ(az — 0,), que representam componentes de spin nas
diregoes indicadas pelos vetores vermelhos na Fig. 1.1. Nesse caso, a mecanica quantica fornece
os seguintes valores esperados: (A;B)) = (A1 B,) = (43,B,) = —(A;B;) = 1/4/2. Substituindo
esses valores na desigualdade CHSH, dada em (1.3), temos como resultado 24/2, ou seja,
a mecanica quantica viola a desigualdade CHSH. Isso significa que a mecanica quantica
nao satisfaz a hipdtese de realismo local. Esse fato foi verificado experimentalmente por varias

técnicas experimentais, como interferometria de neutrons [5], 6tica quantica [6,7] e Ressonancia
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Figura 1.1: Direcao de detecgao dos observaveis de Maria e Joao.

Magnética Nuclear (RM N) [8].

Consequentemente, pode-se concluir da violacao da desigualdade de Bell que existem cor-
relagoes nao-classicas em estados emaranhados. Em outra palavras, a desigualdade de Bell
nos mostra que o emaranhamento é algo fundamentalmente novo que vai além das possibili-
dades classicas. A partir de 1990, foi notado que o emaranhamento pode ser utilizado como
recurso para o envio de informagao através de esquemas de criptografia baseados na mecanica
quantica, como o protocolo BB84 [9] e o teleporte quantico [10]. Assim, o desenvolvimente
de ferramentas para a deteccao e quantificacao de emaranhamento se fez necessaria. Nesse
contexto, as testemunhas de emaranhamento [19,20] apresentam um papel importante, ja que
sao ferramentas capazes de detectar a presenca de emaranhamento em sistemas quanticos a

partir da medigao de observaveis do sistema.

Complementaridade e experimento de escolha retardada de Wheeler

Uma outra propriedade caracteristica dos sistemas quanticos é a dualidade onda-particula,
que consiste na observacao de sistemas quanticos se comportando como ondas, apresentando
padroes de interferéncia, ou como particulas, situacao em que uma informagcao sobre o caminho
que o sistema quantico percorreu é obtida. No entanto, apenas um dos comportamentos é
observado por vez e é associado com o aparato experimental que é utilizado no processo de

medida.

Um exemplo desses dois comportamentos pode ser encontrado no experimento de fenda du-
pla. Se realizado com fétons ou elétrons, nesse experimento podem ser observados, em condicoes
diferentes, tanto a aparicao de franjas de interferancia quanto a obtencao de informacao do ca-

minho do elétron (ou féton). Consideremos um experimento realizado com elétrons. Para que
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Figura 1.2: (a) Esquema do aparato experimental para um experimento de interferéncia com
elétrons. Em (b), temos temos as estatisticas nos detectores no caso em que apenas uma
das fendas estd aberta. Finalmente, em (c¢) temos o padrao de interferéncia observado nos
detectores no caso em que as duas fendas estao abertas. P, ¢ a distribuicao de probabilidades
com apenas a fenda superior aberta, enquanto P, ¢é a distribuicao de probabilidades com a
fenda inferior aberta. P;s é a distribuicao de probabilidades observada com as duas fendas
abertas. Retirado de [11].

se observe um padrao de interferéncia, os elétrons sao emitidos e passam por uma placa com
uma fenda dupla, cada fenda com dimensao da ordem de grandeza do comprimento de onda
de de Broglie [11], e s@o detectadas em um detector colocado apés a placa com as fendas (veja
a Fig. 1.2). Nesse caso, para que o aparecimento das franjas de interferéncia no detector seja

explicado, é necessario assumir que cada féton passou pelas duas fendas simultaneamente.

Para que o comportamento de particula seja observado, deve se “olhar” os elétrons um a
um. Isso pode ser feito com a colocacao de uma lampada atras do anteparo, situada entre as
duas fendas (veja a Fig. 1.3). A lampada é posicionada de forma que, para cada elétron que
passar pelas fendas, emita um flash que indique por qual fenda o elétron passou. Nesse caso, a
estatistica observada nos detectores é dada pela soma direta das distribuicoes de probabilidades
do elétron passar por cada uma das fendas, ja que o elétron sempre passa por uma ou pela
outra fenda. Esse fato deve-se a luz espalhada pelo elétron perturbar o estado desse elétron, o
que implica no padrao de interferéncia ser anulado. Assim, no caso que se obteve informacao
sobre o caminho percorrido pelos elétrons, nao ha a observacao de padroes de interferéncia
nos detectores. Diminuindo a frequéncia da luz (ou seja, diminuindo a energia emitida em
cada flash) o que ocorre é que, quando o comprimento de onda da luz fica muito maior que a
separacao entre as fendas, os flashs nao mais fornecem informagao sobre o caminho percorrido

pelos elétrons, ja que a luz emitida fica um borrao maior que a separagao entre as fendas.
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Figura 1.3: (a) Esquema do aparato experimental para um experimento com elétrons em que
a informagao sobre qual fenda o elétron passou é obtida. Em (b), temos as estatisticas nos
detectores no caso em que apenas uma das fendas estd aberta. Finalmente, em (c¢) temos a
auséncia do padrao de interferéncia observado nos detectores no caso em que as duas fendas
estao abertas, mas o caminho pelo qual o elétron passou é observado pela luz espalhada na
lampada. P] é a distribui¢ao de probabilidades com apenas a fenda superior aberta, enquanto
P ¢é a distribuigao de probabilidades com a fenda inferior aberta. Pj, ¢ a distribuigao de
probabilidades observada com as duas fendas abertas. Retirado de [11].

Nesse caso, a perturbacao provocada pela luz sobre os elétrons é tao pequena que um padrao

de interferéncia volta a ser observado.

Nesse experimento, é impossivel se observar os dois comportamentos dos elétrons simulta-
neamente, a partir de uma escolha apropriada do comprimento de onda da luz espalhada pelos
elétrons de forma que se obtenha a informacao sobre o caminho percorrido pelos elétrons sem
perturbar os elétrons de forma que o padrao de interferéncia seja destruido. Tal fato levou
Bohr a enunciar o seu principio de complementaridade, que diz que os comportamentos de
onda e particula sao complementares e que a observacao de tais comportamentos é obtida a
partir de aparatos experimentais diferentes [11,12]. Segundo Bohr, um tnico aparato experi-
mental seria incapaz de observar os dois comportamentos, de onda ou particula. Basicamente,
a observacao do comportamento ondulatério ou de particula passou a ser uma escolha, feita
pelo experimentador. Tal principio também levou a questionamentos sobre a completeza da
mecanica quantica na descrigdo da dualidade onda-particula [122], de forma que a possibili-
dade de existéncia de variaveis ocultas, relativas ao realismo desses dois comportamentos, foi
levantada ja que a complementaridade dos aparatos afasta uma possivel coexisténcia dos dois
comportamentos, o que permite uma visao realista, ou seja, a qualquer momento, o elétron

seria uma onda ou uma particula.
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Figura 1.4: Acima, uma visdo esquemaética da proposta original de Wheeler para o experi-
mento de escolha retardada. Na parte de deteccao, temos a esquerda a placa para a deteccao
de padroes de interferéncia, enquanto a direita temos os foto-detectores, que revelam o com-
portamento de particula dos fétons. No detalhe, a proposta de Wheeler para o dispositivo de
controle que remove ou nao a placa detectora, assim permitindo a observacao dos dois com-
portamentos, sujeitos a escolha do experimentador apds a passagem do foto pela fenda dupla.
Retirado de [13].
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A fim de eliminar tal possibilidade, Wheeler propos o seu famoso gedanken experiment de
escolha retardada [13]. Em um experimento de fenda dupla realizado com fétons, os compor-
tamentos de onda ou particula podem ser observados por meio de uma escolha de detectores a
diferentes distancias da fenda dupla. O comportamento ondulatério é observado se uma placa
detectora é colocada na posicao mais proxima indicada na Fig. 1.4, enquanto a informacao
de caminho é obtida colocando-se os foto-detectores na posicao mais distante indicada na Fig.
1.4. A ideia principal de Wheeler foi a remog¢ao ou nao da placa detectora, a partir de uma
escolha do experimentador, apds a passagem do féton pelas fendas. Assim, se a placa estiver
presente, observa-se um padrao de interferéncia na placa, e deve-se assumir que o féton passou
por ambas as fendas. Caso contrario, uma estatistica caracteristica de particulas sera observada
nos foto-detectores, e deve-se assumir que o féton passou por apenas uma das fendas. Com a
proposta desse experimento, pode-se remover a relacao causal entre uma possivel mudanca do
comportamento do féton com a escolha do experimentador de se colocar ou nao a placa detec-
tora. Essa proposta de experimento foi realizada experimentalmente em um interferometro de

Mach-Zenhder [14], com a escolha de se mudar o aparato experimental feita de forma aleatéria.

Computagao quantica, informacao quantica e testes experimentais

Com o desenvolvimento das areas de informacao e computacao quanticas, que consistem no uso
dos principios da mecanica quantica para o processamento e transmissao de informacao, assim
como em tarefas computacionais, varios conceitos e principios da teoria tem sido sistemati-
camente revisitados. Esse fato deve-se a possibilidade de utilizacao de dispositivos quanticos,
desenvolvidos a partir do aprimoramento das técnicas de controle de sistemas quanticos. As
areas de informagao e computagao quanticas tem inicio com a possibilidade de se usar sistemas
quanticos para o processamento de informacao, fato demonstrado por Paul Benioff [15]. Além
disso, sistemas quanticos podem ser utilizados para a simulacao de outros sistemas quanticos
de forma mais eficiente que em computadores cldssicos, como apontado por Feynmann [16].
Tanto o trabalho de Benioff quanto o de Feynmann datam de 1982. A primeira proposta de
algoritmo quantico é devida a David Deutsch, em 1985 [17]. Em 1995, Peter Shor propds um
algoritmo quantico para fatoracao em nimeros primos, problema computacionalmente dificil e
que um computador cldssico nao consegue resolver de forma eficiente [18]. Tal fato fez com que
as areas de informacao e computacao quanticas passassem a atrair grande interesse da comu-
nidade de fisica. A partir dai comeca-se também a busca pela construcao de um computador
quantico. Junto a esse fato, comecam a surgir as dificuldades ligadas a implementacao de tais

algoritmos, devido a dificuldade no controle de sistemas quanticos de larga escala.
A unidade basica de informagao quantica é o ¢g-bit (bit quantico), que é um sistema quantico
de dois niveis. Cada nivel de energia do sistema ¢ associado a um estado légico do sistema.

Normalmente, se associa o estado fundamental do sistema quantico usado como ¢-bit com o
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Figura 1.5: Esfera de Bloch. O estado [¢), dado pelo vetor centrado na origem da esfera, é
descrito pelos angulos 6 e ¢, além do raio. Nos polos norte e sul da esfera estao os estados da
base computacional, enquanto os autoestados de momento angular nas diregoes = e y estao ao
longo desses eixos.

estado |0) e o estado excitado com o estado |1), que s@o os estados da base computacional. Os
estados de um g¢-bit, puros ou nao, podem ser representados geometricamente em uma esfera
de Bloch, com o raio do vetor indicando a pureza do estado e os angulos ¢ e # determinando
as coeréncias e projecoes do estados nos eixos coordenados, que representam os autoestados
dos operadores de momento angular nas diregoes z, y e z. Por definicao, os estados da base
computacional sao os autoestados da componente z de momento angular, ficando situados nos
polos norte e sul da esfera de Bloch, respectivamente. A representacao do estado de um g¢-bit
na esfera de Bloch é mostrada na Fig. 1.5. A principal diferenca entre um computador cldssico
e um computador quantico é a possibilidade de os ¢-bits, poderem apresentar nao apenas os
estados |0) e |1), como os bits cldssicos, mas a possibilidade de serem manipulados em qualquer

superposicao desses dois estados, que apresenta a forma geral cos g\()) + e sin §]1>.

Essa possibilidade de se usar superposicoes de estados traz a tona o uso de estados ema-
ranhados em tarefas de computacao quantica, o que é apontado como um dos principais re-
cursos para o ganho de poder de processamento dos computadores quanticos com relacao aos
classicos. Basicamente, o emaranhamento deixou de ser visto apenas como uma propriedade
fundamental dos sistemas quanticos, passando a ser um dos principais recursos computacionais
na computacao quantica. Por exemplo, o emaranhamento é apontado como o recurso principal
no algoritmo de Shor e no protocolo de teleporte quantico. Essa “mudanca de papel” fez com
que varias ferramentas para a deteccao e quantificacao de emaranhamento fossem desenvolvidas
em sistemas quanticos, como as testemunhas de emaranhamento e os mapas quanticos [19,20],

fossem propostas e investigadas.
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Em conjunto com o desenvolvimento tedrico da computacao quantica, ocorreram os primei-
ros testes de protocolos e algoritmos quanticos. A primeira demonstragao experimental ligada a
computacao quantica ocorreu com uma montagem de armadilha de fons, com a implementagao
da porta l6gica quantica C-NOT [21]. No entanto, a técnica que despontou como principal
ferramenta para os testes de algoritmos quanticos foi a RMN, que ja possuia a época uma
vasta gama de técnicas para o controle dos spins nucleares, os g-bits de RMN. Em particu-
lar, a primeira implementagao experimental de um algoritmo quantico foi feita utilizando-se a
técnica de RMN [22]. Apesar do sucesso inicial das implementagoes experimentais, logo foram
observadas as dificuldades para o controle de sistemas quanticos de varios g-bits, o que levou
ao desenvolvimento de novas técnicas para o controle desses sistemas e o desenvolvimento de

dispositivos quanticos.

Com o avanco no controle de sistemas quanticos, novamente se observou a possibilidade e
necessidade de se revisitar os conceitos mais basicos da mecanica quantica. Por exemplo, os
principios de Incerteza e de Complementaridade foram recentemente revisitados tanto teori-
camente [23,24] quanto experimentalmente [25-31]. O principio de Incerteza associado com
o desenvolvimento do conceito de medidas fracas e o principio de Complementaridade ligado
a utilizacao de dispositivos quanticos. Em particular, o segundo necessitou ser reformulado a
partir da proposta da versao quantica do experimento de escolha retardada de Wheeler, ligada
a utilizacao de um dispositivo de controle quantico. Nesse caso, um divisor de feixes que pode

apresentar superposicoes de estar presente e ausente [24].

Nesta tese, serao discutidos os resultados ligados a deteccao experimental de pseudo-
emaranhamento em sistemas de RMN através de testemunhas de emaranhamento [32] e a
implementagao experimental da proposta de experimento de escolha retardada quantico [27]
em um sistema de RMN, assim como a demonstracao de que o carater quantico de tal experi-

mento é presente mesmo em um ambiente com alto nivel de ruido branco [33].

No Capitulo 2, serd apresentada uma breve revisao das técnicas béasicas de RMN aplicadas
a computacao quantica. O Capitulo 3 trata de uma revisao sobre a relacao entre o emara-
nhamento e os estados pseudo-puros, os estados utilizados no processamento de informagcao
quantica por RMN. No Capitulo 4 sera discutido o primeiro resultado, ligado a testemunhas
de emaranhamento para RMN. O Capitulo 5 trata de uma revisao sobre o principio de comple-
mentaridade, passando pelo experimento de escolha retardada de Wheeler nas versoes cléssica
e quantica, assim como uma discussao acerca de suas implementacoes experimentais via ética
quantica. O Capitulo 6 trata da discussao sobre a realizacao experimental desse experimento,
além da demonstracao de que a versao quantica do experimento de escolha retardada é robusta
a presenca de ruido branco. O Capitulo 7 trata de algun resultados preliminares. O primeiro a
proposta e teste experimental de um método para a preparacao de estados térmicos via RMN,

para sistema de N ¢-bits e com um hamiltoniano qualquer. Nesse Capitulo também é discu-
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tida a realizagao de uma simulacao em um computador quantico, via RMN, de um cilo Otto
realizado em uma maquina térmica composta por um tnico ¢-bit. Por fim, o Capitulo 8 trata

das conclusoes e perspectivas futuras dos trabalhos.
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1 Introducao



Capitulo 2

Elementos do processamento da

informacao quantica através da RMN

Neste Capitulo sao discutidos os conceitos bésicos sobre o processamento de informagao quantica
via Ressonancia Magnética Nuclear (RMN), que é uma das principais ferramentas para a in-
vestigacao experimental e desenvolvimento de métodos de controle de sistemas quanticos no
contexto da informacao quantica. O Capitulo comega com a discussao do sistema fisico de
RMN, passando a uma discussao dos conceitos fundamentais de computacao quantica em con-
junto com a sua implementacao pelas técnicas de RMN. A descricao de tais conceitos pode
ser encontrada tanto em artigos de revisao [34,35], quanto em livros [36,37]. Os conceitos
ligados & RMN sao discutidos em maior profundidade nos livros de Slichter [38], Ernst [39] e
Abragham [40], entre varios outros. Os tépicos ligados & informagao e computacao quanticas

sao discutidos detalhadamente no livro de Nielsen e Chuang [41], entre outros.

2.1 O sistema fisico de RMN

Comecaremos por uma descri¢ao do sistema fisico de RMN, a partir da hamiltoniana do sistema
e da hamiltoniana de controle. A hamiltoniana do sistema fornece os niveis de energia dos
sistemas de spins nucleares em um campo magnético estatico, enquanto a hamiltoniana de
controle é associada a aplicacao de pulsos de radiofrequéncia no sistema, préximo as frequéncias
de ressonancia do sistema. Nesse caso, devido a dependéncia temporal da hamiltoniana de

controle, a descricao do sistema é feita a partir de um referencial girante.

33
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2.1.1 Spins isolados

A evolugao de um spin 1/2 (os tinicos tipos que serao considerados nessa tese) na presenca de

um campo magnético homogéneo By ao longo do eixo z é governada pelo hamiltoniano

_lwo
Hy = —hyBol, = —hwol, = 2 : (2.1)

Two
0 2

em que 7 é o fator giromagnético do niicleo, wy /27 é a frequéncia de Larmor e I, é o operador de
momento angular na direcao z. Os operadores de momento angular I, I, e I, sao relacionados

as bem conhecidas matrizes de Pauli:

oy =21, o,=21I, o,=2I, (2.2)
em que
01 0 — 1 0
Op = , Oy = , 0, = : (2.3)
10 1 0 0 —1

A interpretacao da eq. (2.1) é a de que a energia do estado |0) (ou | 1)), o primeiro elemento
da diagonal principal de Hy, é menor que a energia do estado [1) (ou | |)) por uma quantidade
de FLLU().

A evolugao de um spin é governada pelo operador de evolugdo U = exp (—iHyt/h) e pode
ser facilmente interpretada geometricamente como a precessao de um vetor de Bloch na dire¢ao
do campo éo. Usualmente, o eixo z é definido como o eixo de quantizacao do hamiltoniano,

com o estado |0) ao longo de +z e [1) ao longo de —z, como na Fig. 2.1.

Nessa tese lidaremos com amostras liquidas contendo nticleos de ' H e ¥C, que apresentam
frequéncias de precessao na casa de centenas de MHz. Os valores tipicos do campo estatico
By sao de 5 T a 15 T. Cada espécie nuclear apresenta um fator giromagnético, o que faz
com que spins de diferentes espécies possam ser quase sempre distinguidos em experimentos de
RMN, ja que essa diferenca nos fatores giromagnéticos leva a frequéncias de precessao muito
diferentes. Por exemplo, em campos de 11,74 T, niicleos de 'H apresentam frequéncia de
Larmor de 500 M H z, enquanto a frequéncia de 13C' é da ordem de 125 M Hz. No caso de spins
de uma mesma espécie nuclear (spins homonucleares), a vizinhanga quimica desses spins em
uma molécula leva a diferentes deslocamentos quimicos, 7;, que fazem com que esses nicleos

possam ser distinguidos em alguns casos.
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Figura 2.1: Esfera de Bloch. O estado |¢), dado pelo vetor centrado na origem da esfera,
executa um movimento de precessao na direcao do campo magnético By, a direcao z.

Assim, o hamiltoniano de uma molécula com N spins que nao interagem entre si é dado

por

N N
Hy=—> h(1—6;)yBoli = = huily, (2.4)

J=1 J=1

nessa equacao, o indice j indica o nicleo.

Os deslocamentos quimicos tem origem na blindagem parcial da nuvem eletronica que cir-
cunda o ntcleo sobre os campos magnéticos externos. Como essa blindagem depende da am-
biente eletronico de cada ntcleo, niicleos com ambientes eletronicos inequivalentes apresentam

deslocamentos quimicos diferentes.
2.1.2 Interacoes entre spins
Basicamente existem dois tipos de interacao entre os spins em moléculas. A interacao direta

entre os nucleos, ou interacao dipolar, e a interagao indireta mediada pelos elétrons via uma

interacao de contato de Fermi, conhecida como acoplamento .J.

Interacao dipolar

A interacao magnética dipolar é semelhante a interacao entre duas barras magnéticas vizinhas.

Ela ocorre independente de um meio e depende do vetor 7;; que liga os ntcleos 7 e j, sendo
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descrita pelo hamiltoniano

% h T 3 =T =
HD:ZNOV% {(I,]ﬂ)_TP( RN (2.5)

— dn|ryl?

nessa equacao, (o ¢ a permeabilidade magnética no vacuo e I* é o0 momento magnético do spin
1. Essa expressao pode ser simplificada em diversos casos, de acordo com as condigoes as quais

o sistema se encontra sujeito.

Para moléculas em liquidos, as interagoes dipolares tanto intramoleculares (entre os nicleos
de uma mesma molécula) quanto intermoleculares (entre os nticleos de moléculas diferentes)
anulam-se na média, devido a alta mobilidade translacional e rotacional das moléculas na

amostra. Esse é o caso em que nos focaremos nessa tese.

Acoplamento J

O segundo mecanismo de interagao entre os spins nucleares é o acoplamento .J, ou acoplamento
escalar. Essa interagao é mediada pelos elétrons compartilhados nas ligagoes quimicas entre
os atomos e devido a sobreposicao das fungoes de onda desses elétrons com os dois nicleos.
Essa é uma interagao do tipo de contato de Fermi. A intensidade desse acoplamento depende
das espécies nucleares e decresce com o ntimero de ligacoes quimicas que separam os nucleos.
Valores tipicos de J sao da ordem de algumas centenas de Hz para primeiros vizinhos e de
alguns poucos Hz para nucleos separados por trés ou quatro ligagoes. O hamiltoniano que

descreve essa interacao ¢ dado por

Hy=hY 2rJI'- I =hY 2m]y(I.I + LI} + I'I7), (2.6)

1<j 1<j

em que J;; ¢ a constante de acoplamento entre os spins i e j. No caso de sistemas homonucleares
em que o acoplamento J é muito menor que o deslocamento quimico, ou em casos de sistemas
heteronucleares, o hamiltoniano pode ser simplificado na forma

Hy=2rY JI.I} (2.7)

) z7z
1<j

A interpretacao para o termo de acoplamento escalar é de que o spin “sente” o campo
magnético ao longo da dire¢ao z produzido pelo nicleo vizinho, além do campo externo éo. Esse
campo adicional é responsavel por uma pequena mudanca nos niveis de energia da molécula
e permite novas transi¢oes entre os niveis de energia. Por exemplo, em um sistema de dois

spins acoplados, o espectro de frequéncias do spin ¢ consiste de duas linhas separadas por J;;
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e centrado na frequéncia de Larmor wj. Nesse caso, o espectro do spin ¢ contém informagao
sobre o estado do spin j, |0) ou |1), o que ndo ocorre no caso de spins desacoplados. Para cada
spin adicional, o nimero de linhas em cada multipleto, que é ligado ao nimero de transicoes
no sistema, dobra. Dessa forma, um sistema com 3 spins possui 4 linhas em cada multipleto,
desde que todos os acoplamentos sejam resolvidos e linhas diferentes nao se sobreponham

completamente. Na Fig. 2.2 temos o exemplo do espectro de '3C na molécula de tricloroetileno.

- i o JL Leaadls CIJ{ CI

T T T T T T T T T T T
16400 Lam 150m 15600 1500 15400 150

Figura 2.2: Espectro de ¥C' da molécula de tricloroetileno, que tem sua férmula estrutural
mostrada na Figura da direita.

Embora a magnitude dos acoplamentos possa ser medida diretamente no espectro, a partir
da separagao entre as linhas, o sinal dos acoplamentos nao ¢ acessivel diretamente nos espectros.
Os sinais relativos dos acoplamentos J sao determinados através de sequéncias de pulsos bem

conhecidas, como soft-COSY, por exemplo [39].

Resumindo, a forma mais simples do hamiltoniano de um sistema de N spins acoplados é

dada por
N
H==> hupli+> 2nJ;ILI. (2.8)
i=1 1<J

Esse hamiltoniano descreve bem uma vasta quantidade de sistemas de RMN usados na litera-
tura de computacao quantica, em particular a amostra que é usada nos resultados experimentais

dessa tese.

2.1.3 O hamiltoniano de controle

Feita a descrigao das interacoes dos spins nucleares com o campo magnético externo e entre si,

passaremos a descrigao dos mecanismos utilizados no controle do sistema de RMN. O estado de
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uma particula de spin 1/2 pode ser manipulado pela aplicagao de campos de radiofrequéncia,
B, (t), oscilantes no plano x —y com uma frequéncia w, s, que é de intensidade igual ou préxima
a frequéncia de precessao do spin. O hamiltoniano correspondente ao campo de radiofrequéncia

(RF) é dado de forma analoga a Eq. (2.1), para a interacdo com o campo estatico By,

Hrf = —hyB, [COS(wat + SD)I;E - Sin(wrft + @)Iy] ) <2'9)

em que ¢ é a fase do campo de RF e B; a amplitude. Tipicamente, temos w; = 7B ~ 50

kHz, em liquidos. Para N spins, temos

N
Hyp = — " 1By [cos(w gt + @) I — sin(w, t + 9)I1] (2.10)

i=1

Na pratica, um campo de RF oscilante é aplicado ao longo de um eixo fixo no laboratério, per-
pendicular ao campo estatico. Notemos ainda que a frequéncia, a fase e a amplitude do campo
de radiofrequéncia podem ser variados, ao contrario de outros parametros como a frequéncia
de Larmor e as constantes de acoplamento. Tal possibilidade tem papel central no controle de
sistemas quanticos via RMN, com técnicas como o GRAPE! [54], que serd discutido adiante

na Secao 2.3.4.

Referencial girante

A descricao da evolugao de um spin sob a acao de um campo de RF, devido a dependéncia
temporal explicita no hamiltoniano da Eq. (2.9), é complexa se feita no sistema de coordenadas
usual do laboratério (o referencial do laboratério). No entanto, essa descrigdo pode ser muito
simplificada se feita em um sistema de coordenadas que gira com frequéncia w, s ao longo do
eixo z (o referencial girante). Nesse sistema de coordenadas, em que o hamiltoniano do sistema

¢ independente do tempo, o estado do sistema ¢é descrito como [34]
)77 = exp(—ito L )|1). 2.11)
A substituigao de [¢) na equagao de Schrodinger ih(d|vy)/dt) = H|y) com
H = —hwol, — hw [cos(wy st + @)L, — sin(w, st + ) 1,] (2.12)
nos dé ih(d|y) ™ /dt) = H™ )™, em que

H,ot = —h(wo — wrp)l, — hws [cos(p) I, —sin(p)L,] . (2.13)

Do inglés GRadient Ascent Pulse Enginering.
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ial b)

Figura 2.3: Nutagao de um spin sujeito a um campo de RF. (a) no referencial girante. (b) no
referencial do laboratorio.

Naturalmente, o campo de RF fica ao longo de um eixo fixo no referencial girando a uma
frequéncia w,¢. Além disso, na condigao de ressonancia dada por w,; = wy, o primeiro termo
da Eq. (2.13) anula-se. No referencial girante, um observador vé o spin precessando em torno
do campo B; (veja a Fig. 2.3 (a)). A escolha da fase da radiofrequéncia define o eixo de

nutacao. Um observador no referencial do laboratério observa o spin realizando um espiral
sobre a superficie da esfera de Bloch (Fig. 2.3 (b)).

Caso o campo de RF nao esteja em ressonancia com a frequéncia de Larmor por uma
diferenca Aw = wy — wyf, 0 spin precessa no referencial girante ao longo de um eixo que
apresenta um pequeno desvio do eixo z, de um angulo o = arctan(w;/Aw), com frequéncia w]
= /Aw? + w}. Dessa forma, se o campo de RF ¢é aplicado longe da ressonancia, nao hé efeito
sobre os spins, ja que a é muito pequeno se |Aw| > w;. No caso de sistemas heteronucleares,
em que os spins possuem frequéncias de Larmor muito diferentes, pode-se girar apenas um dos

spins sem afetar os demais.

Para o caso de sistemas com vérios spins, utilizam-se varios referenciais girantes para cada
espécie nuclear, de forma que os pulsos de RF nesse referencial girante multiplo sao dados pelo

hamiltoniano

H¢ = — Z hwf [cos((w); — wh)t 4+ ") I — sin((w); — wi)t +¢")1,] (2.14)

em que as amplitudes w e as fases ¢” sao parametros de controle.

No caso de um sistema de spins acoplados, o hamiltoniano do sistema, dado pela Eq. (2.8), é
simplificado de forma a ficarem apenas os termos ligados ao acoplamento J, aos deslocamentos

quimicos de cada nticleo e ao campo de RF.
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2.1.4 Relaxacao e descoeréncia

Uma caracteristica importante dos spins nucleares é o seu relativamente alto isolamento do
ambiente, de forma que os tempos de coeréncia do sistema sejam altos comparados com as
escalas de tempo da dinamica do sistema. Dessa forma, sob boa aproximacgao e em condigoes

especificas, a dinamica do sistema de RMN pode ser considerada como a de um sistema isolado.

O acoplamento do sistema com o ambiente é descrito por um hamiltoniano adicional H .,
fracamente acoplado ao sistema. Esse acoplamento é o que leva a descoeréncia, ou perda de
informacao quantica. Em RMN, a descoeréncia é parametrizada por dois parametros: 77,
ligado a perda de energia do sistema para o ambiente, e T5, ligado a perda de coeréncia do

sistema.

T, tem origem em acoplamentos nao levados em consideragao no hamiltoniano do sistema
ou mesmo interagoes que nao se anulam na média, como interagoes dipolares tanto intramo-
leculares quanto intermoleculares e em termos do hamiltoniano dipolar que nao contribuem
para a distribuicao dos niveis de energia, mas apenas para a perda de coeréncia do sistema.
Outras fontes podem vir da anisotropia dos deslocamentos quimicos e a presenca de ions pa-
ramagnéticos. No entanto, tipicamente 7T, é da ordem de algumas centenas de milisegundos,
chegando a tempos maiores que 1 s. Esse mecanismo de descoeréncia nao é associado a perda

de energia.

T1, por outro lado, se origina na interagao dos spins com a rede, que sao modos de excitacao
que podem absorver a energia na escala das frequéncias de Larmor do sistema. Esse processo é
associado, por exemplo, com a interacao dos spins com modos vibracionais da molécula ou pela
presenca de ifons paramagnéticos. Em amostras liquidas, esses tempos usualmente sao da ordem
de algumas poucas dezenas de segundos. Esse mecanismo € o responsavel pela termalizagao do

sistema com a rede, sendo associado a dissipacao de energia.

Obviamente, a descricao da relaxacao em termos desses dois parametros soa um tanto
quanto simplista, particularmente para sistemas de spins acoplados, nos quais mecanismos de
relaxacao multiparamétricos aparecem e podem ser descritos pelas equagoes de Redfield [38,42].
Entretanto, essa descricao mais simples é til por capturar os principais efeitos da descoeréncia
em computagoes quanticas simples via RMN [43], em que as sequéncias de pulsos sdo mais

curtas que T.
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2.2 (Q-bits e spins nucleares

2.2.1 Estados puros

Um bit quantico, ou ¢-bit, é simplesmente um sistema quantico de dois niveis, com seus au-
toestados definidos como |0) e |1) e ligados efetivamente com os estados légicos 0 e 1. Essa
base convencional é dita a base computacional. No caso de RMN, os spins 1/2 satisfazem
automaticamente essa definigao, de forma que o estado |0) é o estado fundamental | 1) e |1) o

estado excitado | J). Como é obvio, sistemas com N spins 1/2 sao sistemas de N ¢-bits.

Contrario ao caso dos bits classicos em que apenas dois estados, 0 e 1, podem ser acessados,

os bits quanticos podem estar em qualquer superposicao dos estados da base computacional,
) = al0) + BI1). (2.15)

Apesar dessa caracteristica, um sistema de um tinico g-bit nao chega a ser interessante. Sao
para sistemas com mais de um ¢-bit que as propriedades mais interessantes comecam a surgir.
Um sistema de dois ¢-bits, por exemplo, pode ser encontrado em uma superposicao qualquer
de seus quatro estados da base computacional, |} = «|00) + 3|01) + |10) + 6]11), com |«|?
+ 8% + |7|> + |8]* = 1. Esses estados podem ser divididos em duas classes de estados, os ditos
estados separaveis, que podem ser decompostos em um produto tensorial de estados individuais
de cada sistema, como o estado 1/2(|00)+[01) +|10)+[11)) = 1/3/2(|0)+[1)) ® 1/v/2(]0)+]|1)).
A segunda é a classe de estados emaranhados, que nao podem ser decompostos dessa forma,
como por exemplo os estados [¢F) = 1/v/2(|00) £ [11)) e |[¢*) = 1/v/2(|01) £]10)), que formam
a base de Bell. O emaranhamento, relacionado a nao separabilidade de estados, é apontado
como um dos principais recursos que os computadores quanticos apresentam e que permitem

o maior poder em termos de processamento se comparado com os computadores classicos.

Vale comentar que, embora sistemas heteronucleares apresentem algumas vantagens, a
quantidade de espécies com spin 1/2 é bastante limitada (*H, 3C, PN, Y[ 295G ¢ 31P).
Dessa forma, sistemas totalmente heteronucleares sao obtidos na natureza apenas para um
nimero muito baixo de ¢-bits. Assim, sistemas com nucleos de uma mesma espécie tem sido
constantemente utilizados como amostras para o processamento de informacao quantica por
RMN, como o tricloroetileno (! H e dois *C) e o 4cido transcrotonico (dois *H, quatro 3C' e

um grupo metil).

2.2.2 Matrizes densidade e misturas estatisticas

A descricao acima dos possiveis estados de um ¢-bit pressupoe uma preparacao de estados

perfeita, de forma que esses estados sejam estados puros conhecidos. No entanto, tal situacao
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¢é apenas uma idealizacao, devido a limitagoes experimentais. Uma forma de se lidar com essa

situagao é pela introdugao de estados nao puros, ou misturas estatisticas (ou estados mistos).

Para ilustrar a ideia por trdas do conceito de estados mistos, podemos imaginar uma pre-
paracao de estados real como uma combinacao de preparacoes de estados puros em conjunto
com um misturador aleatorio dessas preparacoes. Nessa situacao, cada aparato de preparagao
emite um dado estado puro [¢;). O misturador escolhe aleatoriamente um dos estados |i;),

com uma certa probabilidade p;, e fornece o estado ao experimentador.

Para elaborar a descricao matemaética desses estados, podemos partir do resultado de que
a totalidade dos valores esperados contém toda a informacao sobre um sistema. Como o valor
esperado de um observavel A com um estado misto é a soma dos valores esperados de cada

estado [1);), cada um com uma probabilidade p;, temos

(4), = sz-<wi|Awi>
= 3" pilwil AIB) (Bilw)

ik

= (B (Zml%)%lz‘l) |Bk) (2.16)

k

em que |fi) é um estado de uma base do espago de Hilbert. Da ultima expressao, podemos

descrever o estado misto pelo operador

p= Zpirwiwir, (2.17)

com o valor esperado dado por (A) = Tr(pA). p é dito operador densidade, em analogia com
densidades de probabilidade da teoria de probabilidades classica. Como pode-se mostrar facil-
mente, o operador densidade é um operador hermitiano, nao-negativo (ja que seus autovalores
sao todos nao-negativos (> 0)), e de trago unitario (Trp = 1). Obviamente, a condi¢do de
traco unitario é associada a normalizagao da distribuicao de probabilidades que o estado misto

representa.

Uma outra propriedade importante dos estados mistos é que um estado é puro se, e sé se,
seu operador for idempotente, ou seja, p?> = p. Para mostrar tal fato, basta notar que se p;
= 1 para algum 4, entdao todas as outras sao nulas. Como temos Trp? < 1, com a igualdade
apenas para os estados puros, essa propriedade é usada para quantificar o quanto um estado é

“puro”. Essa propriedade é dita a pureza do estado.

Uma propriedade interessante, e sem andlogo na teoria de probabilidades classica, é que o

operador densidade pode ser descrito por diferentes misturas de estados puros. Por exemplo,
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ao misturarmos os seguintes estados de um ¢-bit |0), |+) = \%(|0> +11))e|-) = \/Li(|0> — 1))

com 0s pesos pg = 0.8, p, = 0.1 e p_ = 0.1, temos o operador densidade dado por
10 1/2 1/2 1/2 —1/2
p = 08 +0.1 +0.1
0 0 1/2 1/2 —-1/2 1/2
0,9 0
= , (2.18)
0 0,1

que é o mesmo operador densidade obtido com a mistura de |0) e |1), com pesos py = 0,9 e py
—0,1.

2.3 Portas légicas

O objetivo da computacao quantica é a implementacao de operagoes logicas sobre os ¢-bits de
forma que o estado final seja associado a solucao de algum problema computacional especifico,
como a fatoragdo em numeros primos [18] ou a busca em uma base de dados [44]. Dessa
forma, no que tange ao controle de sistemas quanticos, o objetivo é a implementacao de uma
transformacao unitaria sobre os g¢-bits, U, que possa ser decomposta em uma sequéncia de
transformacoes unitarias, U = UpUy_1 ... UsU;, em que as transformacoes U; sao chamadas

portas légicas quanticas.

No contexto de computacao classica, uma operacao qualquer sobre um conjunto de bits pode
ser decomposta nas portas AND, OR e NOT, que é um conjunto de portas logicas universais,
assim como o conjunto minimal formado pelas portas NAND e NOR. No entanto, essas portas
nao possuem significado no contexto de computagao quantica, devido a nao reversibilidade das
portas léogicas AND e OR. Diferentemente do conceito de reversibilidade da termodinamica,
reversibilidade aqui se entende como a possibilidade de se conhecer os estados iniciais de uma
porta légica a partir do estado de saida. A irreversibilidade dessas portas é devido a entrada
de dois bits de informacao com apenas um bit como o resultado dessas operacoes. Um exemplo
simples de irreversibilidade de uma operacao nesse sentido é a possibilidade de se escrever de
infinitas maneiras diferentes um dado niimero como a soma de outros dois, por exemplo, 1 +
1=2+0=2.

Assim, precisamos definir um conjunto de operacoes légicas de tal forma que uma operacao
unitaria qualquer possa ser decomposta em um nimero finito de operagoes logicas “basicas”.
A possibilidade dos ¢-bits poderem estar em um estado de superposicao dificulta na obtencao

desse conjunto. No entanto, é possivel obter um conjunto de operacoes basicas que descreva uma
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transformacao unitaria qualquer, de forma arbitrariamente precisa, por meio de um circuito que
use um numero pequeno dessas operagoes bésicas [41]. Esse conjunto é dado pelas operagoes

de um ¢-bit

1 1 1

_-_ = NG ; (2.19)

conhecida como porta de Hadamard (por ser uma matriz de Hadamard), que realiza as trans-

formacoes

10) = |+) = |0)
1) = 1= = 1),

e a raiz quarta da operagao de fase (T):

1 0

—T}-= , (2.20)

0 exp's

Em conjunto, essas duas operacoes podem ser utilizadas para produzir qualquer transformacao
unitéria sobre um ¢-bit. Com a adicdo da porta de dois g-bits NAO-controlada (ou CNOT)
dada por

= (2.21)

T

_6

qualquer transformagao unitaria pode ser construida de forma eficiente [41]. Essa porta inverte
o ¢-bit alvo (representado na segunda linha do circuito na equagao acima) se, e sé se, o ¢-bit

de controle (no primeiro g-bit) estiver no estado |1).

No caso particular de RMN, todas as portas légicas sao escritas como sequéncias das por-

tas representadas pelas matrizes de Pauli o, e o0,, via pulsos de RF, além da porta de fase-
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controlada, dada por

1 00 O
01 0 0

= : (2.22)
000 -1

e que ¢ ligada a um periodo de evolucao livre do sistema de ¢-bits.

E conveniente notar aqui que diferentes portas légicas podem ser aplicadas a um mesmo
estado e ter o mesmo resultado, desde que essas portas logicas gerem apenas uma diferenca de

fase global.

2.3.1 Portas de um ¢-bit e pulsos de RF

Dado que temos o conjunto de portas logicas para a implementacao de uma transformacao
unitaria qualquer, o passo seguinte é conseguirmos obter cada uma dessas portas légicas a
partir dos pulsos de RF, que sao rotacoes ao longo dos eixos = e y, que sao as ferramentas da

RMN. Nessa Subsecao e na seguinte assumimos a capacidade de excitar cada spin isoladamente.

Os pulsos de RF, que sdo descritos pelo hamiltoniano de controle da Eq. (2.9), geram

evolugoes do tipo

R,(0) = exp (—iw; (cos(¢)I, —sin(p)L,) ta), (2.23)

em que w; ¢ ligado & poténcia® do pulso e t; é a duragao. R,(#) descreve uma rotagao de
angulo # = w;ty do spin na esfera de Bloch, no plano x — y e ao longo de um eixo definido pelo
angulo ¢. Assim, um pulso de fase ¢ = 7 e duragdo 6 = 7/2 é uma rotagao de 7/2 sobre o

eixo x. Enquanto uma rotagao tal que ¢ = 7/2 e § = 7 é uma rotagao de 7 sobre o eixo y.

As rotacoes sobre o eixo z podem ser facilmente obtidas através de sequéncias® do tipo

R(0) = Re(m/2)Ry(0) R (m/2) = Ry(m/2) Ra(0) Ry (m/2). (2.24)

Como a porta T' é uma rotagao de 7/4 em z, temos T' = R,(m/4).

2A poténcia é dada pelo quadrado de w;.
3A sequéncia de pulsos é ordenada temporalmente da direita para a esquerda.
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A porta Hadamard é dada pela sequéncia de pulsos

H = R,(m)R,(7/2). (2.25)

Algumas vezes, a porta Hadamard pode ser trocada simplesmente por uma rotacao de 7/2 no

eixo y ou —y, quando é dita pseudo-Hadamard.

2.3.2 Portas de dois ¢-bits

Como foi mencionado no inicio dessa Secao, a porta de dois g-bits basica nas implementacoes
de RMN ¢ a porta de fase controlada, dada pela Eq. (2.22),

1 00 O
010 0

= . (2.26)
0 00 -1

Esse fato deve-se a essa porta ser ligada quase que diretamente a evolucao originada pelo
hamiltoniano de interacao sobre o acoplamento J dos dois spins envolvidos na porta logica.
Aqui daremos uma forma valida de se obter a C NOT para sistemas heteronucleares de dois

g-bits (para casos mais gerais, veja [34,35]).

A ideia principal é a de que a CNOT pode ser obtida a partir da porta de fase controlada

por meio do circuito?

—

-
—&— [H} 7 {H-

Expandinho a porta de fase controlada na base das matrizes de Pauli, também dita base de

operadores produto, temos

1
7 — controlada = exp <—Zg (—511 +1I.+ S, — 2Iz52>> , (2.27)

em que I, é a componente z do spin 1 e S, é a componente z do spin 2. Como todos os termos
comutam, temos que a porta de fase controlada é dada por uma sequéncia de pulsos de 7/2 na

direcao z em cada ¢-bit e de um termo ligado a uma evolucao livre gerada pela interacao por

4A ordem temporal das operacdes em um circuito quantico é da esquerda para a direita.
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acoplamento J, por um tempo 1/2.J. Utilizando a sequéncia de pulsos para as rotagoes sobre
o0 eixo z e a porta Hadamard, dadas nas Eqs. (2.24) e (2.25), e simplificando a sequéncia de

pulsos temos a porta CNOT por®

CNOT = ViR.(n/2)R* (n/2)R:(n/2)U,(1/2J)R:(n /2). (2.28)

Nessa equacao, U; é uma evolugao livre.

Uma outra classe de portas controladas particularmente importante é a das rotagdes con-
troladas, que sdo importantes na preparagao dos estados pseudo-puros (como pode ser visto
na Subsegao 2.4.2 adiante). Tais portas realizam uma rotacao sobre o ¢-bit alvo se, e s6 se, o
g-bit de controle estiver no estado |1). Essas portas podem ser obtidas através das sequéncias

de pulso

s = Rx/)R(™U; (i) RAmR(n/) R/ RAn/2).  (229)

2rJ
] R@(9>

2.3.3 Limitacoes experimentais

Na Subsecgao anterior, foi pressuposta a capacidade de se excitar cada um dos g¢-bits individu-
almente. No entanto, essa condi¢ao nao é trivialmente satisfeita para sistemas que contenham
spins de uma mesma espécie nuclear, ja que eles estao situados préximos uns aos outros na
escala de frequéncia. Cada pulso de duragao t; excita normalmente uma faixa de frequéncias
da ordem de 1/t,. Os pulsos retangulares, da forma dada na Eq. (2.23), usam alta poténcia e
possuem, tipicamente, duragao da ordem de uma dezena de microssegundos. Assim, tais pulsos
excitam uma faixa de frequéncias da ordem 100kHz. Como os deslocamentos quimicos que
separam os nucleos sao da ordem de 1 a 10 kH z, pulsos retangulares em geral nao acessam os

spins de um sistema homonuclear isoladamente.

Para contornar tal problema, é necessario que a liberdade de se variar a poténcia e fase dos
pulsos seja usada, de forma que apenas um spin seja excitado durante a aplicacao do pulso.
Pulsos dessa forma sao ditos pulsos modulados. Por exemplo, para acessar individualmente um
spin que dista de 1kH z de um outro spin e seu conjunto de linhas espectrais, que formam um
multipleto, seja da ordem de 300 H z, precisamos excitar apenas a regiao de frequéncias desse
multipleto, o que levaria a um pulso seletivo com duracao de 1/300s ~ 3ms. Alguns pulsos

modulados bastante comuns s@o os pulsos gaussianos [45], hermitianos [46] e BURP [47].

Apesar desses pulsos conseguirem acessar individualmente os spins homonucleares, a duragao

desses pulsos é da ordem dos tempos caracteristicos da evolucao dos ¢-bits pelo hamiltoniano

50s indices sobrescritos indicam sobre qual g-bit a rotacéo é feita.
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do sistema, ja que o inverso dos acoplamentos J sao da ordem de grandeza da duracao dos
pulsos modulados. Isso leva os spins a uma evolucao diferente da evolugao gerada apenas por
uma rotacao, devido a evolucao pelos hamiltonianos de interacao do sistema. Uma forma de
se anular essas evolugoes indesejadas é por técnicas de refocalizacao, que usam pulsos de 7
e periodos de evolucao livre dos spins [48]. No entanto, a quantidade de evolugdes livres e
pulsos necessarios nos esquemas de refocalizacao aumenta exponencialmente com a quantidade

de spins, o que torna a técnica pouco eficiente para o processamento de informagao quantica.

Um outro problema na implementacao de portas logicas em sistemas homonucleares é a
imperfeicao na forma dos pulsos modulados, que pode levar aos deslocamentos de Bloch-Siegert
[49]. Esse efeito é devido aos pulsos modulados ainda excitarem mais de um nicleo, devido a

imperfeicoes experimentais.

Uma forma de se lidar com todas essas dificuldades é por meio do desenvolvimento de
sequéncias de pulsos a partir do uso de referenciais abstratos [50]. Nesses referenciais, um
para cada spin do sistema, podem ser desenvolvidas sequéncias de pulsos por meio de trans-
formacoes nesses referenciais que cancelam os efeitos indesejados. Por exemplo, as fases geradas
pelos deslocamentos de Bloch-Siegert podem ser corrigidos girando-se cada um dos referenci-
ais abstratos de forma que essas rotagoes absorvam essas fases. Esses referenciais abstratos
também sao utilizados em técnicas de desacoplamento dinamico, que consistem em sequéncias
de pulsos que isolam o sistema dos efeitos da interacao com o ambiente, levando a memorias

quanticas e portas légicas de alta fidelidade [51-53].

Alternativamente, esses problemas podem ser tratados a partir do uso de métodos de oti-
mizagao para a implementacao de transformagoes unitarias, como o GRAPE [54] e o SMP [55].

Essas técnicas serao vistas em mais detalhes a seguir.

2.3.4 GRAPE e outras técnicas de otimizagao

Como discutido na ultima Subsec¢ao, o controle de sistemas homonucleares e de varios g-bits
apresenta algumas dificuldades inerentes ao sistema de RMN. Apesar de existirem solugoes para
esses problemas como os esquemas de refocalizagao, esses demandam um ntmero cada vez maior
de operacoes sobre o sistema para a implementacao de portas légicas simples. No entanto, o
sistema de RMN permite a implementacao de uma transformagcao unitaria qualquer, a partir do
hamiltoniano de interagao, dado na Eq. (2.8), e de controle, na Eq. (2.9). Além disso, existe a
possibilidade de se modular parametros do sistema de controle como a amplitude, a frequéncia
e a fase de um pulso. A partir desses fatos, alguns métodos de otimizagao foram desenvolvidos
para a implementacao de operacoes unitarias em sistemas de RMN de forma direta, a fim de se
evitar as longas sequéncias de refocalizagao e o acimulo de erros sistematicos no sistema devido

a imperfeicoes nos pulsos, a inomogeneidades do campo de RF ou ao efeito de Bloch-Siegerts.
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O primeiro método nesse sentido é a implementagao de unitarios a partir de pulsos for-
temente modulados (SMP®) [55], que sdo pulsos modulados em amplitude, fase, duracgao e
frequéncia. Esses pulsos consistem do resultado de uma otimizacao via método simplex que
leva em conta todas as interagoes do sistema, e fornece a transformacao unitaria desejada, sem
a necessidade de esquemas de refocalizacao e levando em conta erros experimentais ineren-
tes ao sistema. Esse método usa um pequeno numero de pulsos, que cresce a medida que a
complexidade do unitario desejado aumenta. Esses pulsos foram largamente usados em varios
experimentos de RMN no contexto de informacao quantica em estado liquido [56-59], estado
sélido [60,61] e nicleos quadrupolares [62,63]. Esse foi o principal método de otimizagao uti-
lizado até o desenvolvimento do GRAPE [54], que utiliza técnicas de controle étimo para a

otimizacao das transformacoes unitarias.

As ideias de se implementar transformagoes unitarias via métodos de otimizagao e controle,
comecadas com os SMP’s, mostram-se atrativas devido ao niimero reduzido de pulsos modula-
dos que sao aplicados sobre o sistema de spins nucleares. Uma questao que surge naturalmente
¢é se a duracao dos pulsos modulados é a minima possivel e se a otimizagao é robusta a er-
ros experimentais. Essas ideias sao normalmente trabalhadas no campo da teoria de controle
6timo. A partir desse ponto, foi desenvolvido o método conhecido como GRAPET, que permite
o desenvolvimento de pulsos modulados para a implementacao de uma transformacgao unitaria
qualquer a partir da adicao de campos de controle ao hamiltoniano do sistema. A ideia prin-
cipal por trds do GRAPE é a utilizagao de um método simples e eficiente [54] para o cdlculo
do gradiente da fidelidade entre uma transformacao ideal e o pulso modulado, o que permite
a otimizacao no desenvolvimento de pulsos. Para se ter uma ideia da eficiéncia do método,
enquanto métodos tradicionais para o calculo do gradiente da fidelidade de um pulso composto
com n passos, descrito por 2n parametros ligados as fases e amplitudes de cada passo, gasta
2n + 1 calculos completos para a determinacao do unitario, no GRAPE essa operacao é feita
com apenas dois calculos completos. Esse fato permite a otimizagao de pulsos com um grande
nimero de parametros, liberdade que nao esta presente no SMP. Essa técnica tem sido utilizada

tanto em experimentos de RMN [64,65] e experimentos de informagao quantica [66,67].

No entanto, essas técnicas de otimizagao sofrem com a critica de nao passarem de “truques”,
por dependerem de uma simulagao completa do sistema para que fornegam as transformacoes
unitarias desejadas. Como é um fato conhecido [41], a complexidade da simulagdo de um
sistema quantico cresce exponencialmente com o tamanho do sistema. Basicamente, com-
putadores quanticos seriam a ferramenta ideal para o desenvolvimento dessas transformacoes

unitdrias. Para maiores detalhes sobre a técnica, veja [68].

Do inglés Strongly Modulated Pulses.
"Do inglés GRadient Ascent Pulse Engineering.
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2.4 Estados pseudo-puros

Até aqui, descrevemos como os spin nucleares de uma molécula podem ser usados como ¢-bits
e como realizar a implementacao de operagoes logicas quanticas sobre esses ¢-bits a partir de
pulsos de RF e de evolugoes livres, assim como algumas dificuldades inerentes ao controle de
sistemas de spins nucleares. No entanto, igualmente importante a possibilidade de controle

sobre sistemas quanticos € a inicializacao do sistema em um estado quantico especifico.

A forma mais simples de inicializarmos um sistema de ¢-bits é através de uma medida
projetiva. Se o resultado dessa medida for 0, temos o estado inicial |0) preparado e nao
precisamos fazer nenhuma operagao sobre o ¢-bit. Caso o resultado da medida seja 1, devemos
aplicar uma porta NOT' sobre o ¢-bit, ja que seu estado é | 1) e o estado alvo é |0). Esse
procedimento pode ser facilmente estendido para sistemas de varios ¢-bits. No entanto, como
veremos adiante, em RMN a medida é sobre todo o ensemble, de forma que medidas projetivas

nao sao possiveis sobre o sistema.

Além disso, experimentos de RMN com liquidos ocorrem a temperatura ambiente, isso leva o
estado do sistema a ser descrito por uma distribuicao de Boltzmann, que em altas temperaturas
¢é dada por

exp(—ifH) 1

pr=———"7p—— =55 — OH, (2.30)

em que § = 1/kT, com k a constante de Boltzmann, com T a temperatura do sistema, Z é a
fungao de parti¢ao do sistema (Z = Tr(exp(—ifH))) e H é o hamiltoniano do sistema de N
spins. Como temos em geral w) > Jij, nessa equagao apenas o termo ligado a interagao com
o campo externo é levada em conta. Para sistemas de um spin, temos

hwq

1
_ = Do
P=5 " %T

E importante notar que para uma temperatura de 300K e um campo de ~ 107, temos hwg/kT
~ 107°. Ou seja, o estado de uma amostra liquida a temperatura ambiente é altamente

misturado.

O fato do estado térmico ser altamente misturado a temperatura ambiente torna dificil a
preparacao do sistema de spins no estado fundamental [00...0). Devido a essa dificuldade em
preparar estados puros em sistemas de RMN, quase todos os experimentos de processamento de
informacao quantica por RMN usam os estados pseudo-puros [69-71], algumas vezes chamados
estados puros efetivos. Existem varias formas de se preparar os estados pseudo-puros, com

destaque para os métodos de médias temporal e espacial.
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Um estado pseudo-puro de um sistema de N ¢-bits é um estado misto da forma

1—c¢
9N

p= 1+ e[y) (], (2.31)
em que [¢) é um estado puro, 1 é a matriz identidade, associada com um estado maximamente
misturado (com o sistema com probabilidade igual de ser encontrado em um estado qualquer),
e € ¢ uma medida da pureza do estado. Cabe notar que esse estado possui todas as simetrias
do estado puro |10). Como os processos de computac¢ao quantica ocorrem por meio de trans-
formagdes unitérias, a evolugao da componente dos estados pseudo-puros ligada ao estado |¢)
sob agao dessas transformagoes unitérias é exatamente igual a evolucao de [1). Dessa forma,
em experimentos de processamento de informacao quantica por RMN os estados pseudo-puros

sao usados na inicializacdo de algoritmos e/ou outros processos computacionais, com a parte
pura no estado ) = (00...0).

Apesar da evolucao do estado pseudo-puro ser equivalente a evolucao de estados puros,
na medida sobre o sistema é que a diferenca entre os dois estados é mais pronunciada. Essa
diferenca se deve ao fato de que o termo de mistura maxima pode fornecer o resultado de uma
medida, em vez da parte pura desejada. No entanto, em RMN a deteccao do sistema nao
¢é influenciada pela parte da identidade, ou seja, os espectros de RMN oferecem informagao
apenas sobre a parte pura do estado pseudo-puro. Cabe deixar claro que a intensidade do sinal
¢é dependente da pureza, o que leva estados pseudo-puros a terem um sinal muito menos intenso

que o de estados puros.

Esse pequeno sinal dos experimentos de RMN fez com que rapidamente se notasse que os
experimentos com liquidos a temperatura ambiente nao poderiam levar a sistemas de muitos
g-bits, devido ao sinal de um sistema de N g¢-bits ser proporcional a 1/2% [72] no limite de
altas temperaturas. Esse efeito limita os experimentos de computagao quantica com liquidos,

baseados em estados pseudo-puros, a uma quantidade entre 10 e 20 g-bits [73].

A preparagao de estados pseudo-puros via média temporal [69] usa a linearidade do sinal de
RMN (discutido na préxima Segao) com a matriz densidade, fazendo-se a média de vérios ex-
perimentos diferentes com estados iniciais que diferem por transformagoes unitarias adequadas.
Tal esquema de preparacao demanda um nimero de experimentos que cresce exponencialmente

com o numero de ¢-bits, o que limita a sua aplicabilidade a sistemas com poucos spins.

Os métodos baseados em médias espaciais [70,71] ndo demandam a realizacao de vérios ex-
perimentos, o que os torna menos custosos experimentalmente no que diz respeito a quantidade
de medidas sobre o sistema. Na preparacao desses estados sao usados gradientes de campo,
além dos campos de RF e evolugoes livres. Esses gradientes de campo sao necessarios para o
aumento da pureza dos estados pseudo-puros, ja que a pureza ¢ invariante por transformagoes

unitarias.
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Uma terceira forma de se preparar os estados pseudo-puros é a partir do método conhe-
cido como rotulagem légica [69,74], que usa um nimero maior de spins para definir o estado
pseudo-puro de um subconjunto desses spins. Apesar desse esquema de preparacao sequer
utilizar operagoes sobre o sistema de spins, consistindo apenas de uma escolha adequada da
base computacional {|00...0),[00...1),...,[11...1)} entre os niveis de energia do sistema, a
aplicacao das portas légicas torna-se altamente complexa, ja que os spins do sistema nao sao

mais os ¢-bits légicos do sistema.

Estados pseudo-puros e operadores produto. Uma forma conveniente de se descrever os estados
pseudo-puros € utilizando-se a base de operadores produto. Por exemplo, o estado pseudo-
puro 00)(00| é descrito nessa base como I, + S, + 1S, em que o termo da identidade foi
negligenciado por nao ser observavel no sinal de RMN. A utilizacao dessa base facilita na
visualizacao do efeito de transformacgoes unitarias e nao-unitarias sobre os ¢-bits, facilitando
a construcao de sequéncias de pulsos para a preparacao de estados e a implementacao de
operacoes logicas. A matriz de traco nulo que trata apenas da parte observavel em RMN é

dita matriz desvio.

2.4.1 Pulsos de gradientes de campo

Antes de passarmos a descricao dos métodos de preparacao de estados pseudo-puros via
métodos de médias espaciais, cabe uma pequena discussao sobre os gradientes de campo. Os
gradientes de campo criam uma inomogeneidade na direcao z do campo magnético sentido
pela amostra, o que tem o efeito de uma transformagao nao-unitaria sobre o macroestado do
sistema. A aplicacao desses gradientes de campo € necessaria, no contexto de computacao
quantica, na preparacao de estados pseudo-puros e na reproducao da evolugao nao-unitaria de

um sistema gerada por uma medida forte (veja a Segao 2.5.4 adiante).

Em uma regido em que o campo gerado pelo gradiente é B(z) (Figura 2.4), a evolugao é
dada por
H = Hy+hB(2) Y 7l (2.32)

em que o indice i se refere a cada spin do sistema. Por hipdtese, temos que o hamiltoniano
do sistema comuta® com I,. Esse é o caso que estamos interessados, de amostras liquidas a
temperatura ambiente. Assim, podemos considerar apenas o efeito da interagao com o gradiente
de campo magnético, ja que a evolugao sob o hamiltoniano do sistema (com o campo estético)

adiciona apenas um fator multiplicativo a matriz densidade.

Como o termo de gradiente nao depende do tempo, a matriz densidade evolui de acordo

8Em diversos casos em que essa condicio nao é satisfeita, é possivel simplicar o hamiltoniano através de
uma aproximacao secular [75] de modo que o hamiltoniano simplificado a satisfaga.
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Figura 2.4: Esquema de uma amostra de RMN e linhas de campo em uma regiao com gradiente.

com
p(t) = e BEIZMIZ ()i BEEZ M, (2.33)

Usando a base de autoestados de I,, |my, may,..my) que por simplicidade vamos denotar

por |M), é facil ver que um elemento da matriz densidade evolui com
(M'|p(t)| M) = (M'|p(0)| M)e' P2 m0mn, (2.34)

em que dm = m —m'. Como o sinal observado é a média do sinal de toda a amostra, podemos
integrar na direcao z para obter a média. Supondo que o campo gerado ao aplicar um gradiente

tenha a forma B(z) = az, temos

4L
1 GBS b g, sin(aLt > v,0my,) |

2L alit y,omy,
‘L

(2.35)

Vemos entao que, ao final da aplicacao do gradiente por um tempo suficientemente longo,
os elementos da matriz densidade que satisfazem dm # 0 sao anulados. No caso de um sistema
heteronuclear, em que os fatores giromagnéticos sao distintos, o gradiente elimina todos os
elementos fora da diagonal. Uma complicacao aparece no caso de sistemas homonucleares, nos
quais podemos ter ym = 0 mesmo para termos fora da diagonal (as chamadas coeréncias de

ordem zero?), que também nao sofrem a agao do gradiente.

E importante notar que a aplicacao do gradiente de campo magnético por si s6 nao é uma

9Um estado |my, ma,...my) tem ntiimero quantico u = my +ms + ... +my. Coeréncias de ordem p,.; podem
ser entendidas como os termos da matriz densidade de estados (de cada ¢-bit) com nidmeros quanticos p, e pus
tais que prs = ‘;U’T - ,Ufs| [39]
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operacao nao-unitaria, dado que o gradiente é apenas um campo magnético que varia ao longo
da amostra. O que torna o efeito dele nao-unitario é a média sobre a amostra, que acontece

apenas na aquisicao de dados.

2.4.2 Preparacao de estados

Aqui descreveremos os métodos de preparacao de estados pseudo-puros, via métodos de médias
espaciais [70,71]. Para uma descrigdo de como preparar estados pseudo-puros via média tem-

poral, veja [22,69]. Comegaremos pela primeira abordagem apresentada na literatura [70].

A ideia na preparacao de estados via média espacial é o uso dos gradientes de campo
para que coeréncias indesejadas sejam removidas. Esse método pode ser facilmente entendido
usando-se os operadores produto. A partir do estado térmico de um sistema de dois ¢-bits

homonucleares, I, + S., a sequéncia de transformacoes

1, V3

L+S. —eowes,) L.+ §Sz - 75;/
1
—(V) I + §Sz
1 1 1
—}(450[90) E[Z — E[y -+ 552
1] 1] 12] S 15 12] S
—>(acop',]) %z_%z—i_% zz+§ z+§ zPz

em que V indica a aplicacao de gradiente, “acop. J” indica um periodo de evolugao livre do
sistema de duragao 1/2J e I;(S;) indica uma rotacao sobre o spin I(.5), na dire¢ao i. Novamente,

aqui e no decorrer da Secao, o estado do sistema ¢é descrito utilizando a matriz desvio.

Para sistemas heteronucleares essa sequéncia pode ser simplificada para

I+ 5. — sl +50)) (V)™ (45°L) " (acop. J)"(V)

(I, + S.+ L.S.),

w

—
H —_
8
j& que nesses sistemas nao é necessaria a garantia de que nao sejam geradas coeréncias de ordem
zero na matriz densidade, ao contrario dos sistemas homonucleares. Mas, nesses sistemas se faz
necessaria a aplicagao de uma sequéncia de pulsos para que os dois nicleos possuam a mesma

polarizagao [76].

Uma desvantagem desse método com relacao a preparacao usando média temporal é que a
pureza do estado pseudo-puro nao é a maxima possivel, ja que o gradiente faz com que haja

pequenas perdas na intensidade do sinal, ou seja, perdas de pureza do sistema. Um método de
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preparagao de estados, via média espacial, que contorna esse problema é através da utilizagao
de portas de transferéncia controlada [71]. Nesse procedimento de preparacao de estados, a
populagao do estado fundamental do sistema permanece inalterada ao longo de todo o processo,

0 que garante a maxima pureza do estado preparado.

Preparagao de estados via portas de transferéncia controlada. Esse método consiste no uso
de rotagoes controladas seguidas da aplicacao de gradientes, que formam as ditas portas de
transferéncia controlada. A atuacao dessas portas sobre um estado diagonal qualquer é dada

por

a 0 0 0 a 0 0 O
0 b 00 06 0 O
- .
0 0 ¢ O 00cd 0
0 00 d 00 0 d
com ¢ e d dados por
g Ct d+ (02— d) cosﬁ’ (2.36)
d,:c+d—(c—d)c059
2 )

em que # é o angulo da rotagao controlada. As portas de transferéncia controlada podem ser

representadas, em linguagem de circuitos, como

Notemos que nessa notacao o gradiente fica implicito.

Para que um estado pseudo-puro de dois ¢-bits seja preparado a partir da aplicacao de portas
de transferéncia controlada, deve-se aplicar duas portas em sequéncia, uma com controle no
primeiro ¢-bit e, na sequéncia, uma com controle no segundo ¢-bit. O angulo de rotacao de
cada uma dessas portas é calculado a partir dos coeficientes do estado térmico do sistema. Por
exemplo, no cloroférmio os angulos sao dados por 6; = 99,5° e 6y = 90°. Esse esquema de

preparagao pode ser ilustrado pelo circuito
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As portas de transferéncia controlada de um angulo #, com controle no primeiro g¢-bit,

podem ser implementadas por meio da sequéncia de pulsos dada por
0 0 0 T

R (5) R(m)Uy (— )R (2 ) R (2) R? (—) 2.37

Yy 2 xT (ﬂ-) J 27TJ z 2 z 2 Y 2 ? ( )

em que os sobrescritos indicam o spin que é excitado e os subscritos as fases dos pulsos. Uj é

uma evolucao livre no hamiltoniano do sistema.

A parte pura do estado de saida do circuito acima é dada por

Como pode ser visto diretamente nessa matriz, apenas as populacoes dos niveis excitados sao
alteradas no processo de preparacao do pseudo-puro, o que garante a maxima pureza possivel do
estado pseudo-puro. Vale mencionar também que esse esquema nao gera coeréncias de ordem
zero em sistemas homonucleares e, mesmo para sistemas heteronucleares, nao é necessaria a

equalizagao de populagoes como primeiro passo da preparacao de estado.

Além disso, esse método pode ser usado em um procedimento iterativo, em que o circuito de
preparacao de estado é aplicado varias vezes e, independente do estado de entrada no processo,
o estado de saida é um estado pseudo-puro [71]. Esse procedimento torna-se interessante
em sistemas em que o tempo de coeréncia do sistema seja grande, ja que nao é necessaria a
termalizacao completa do sistema para que a sequéncia possa ser aplicada e o estado pseudo-

puro corretamente preparado.

Para a preparacao de estado em sistemas com mais g-bits, as portas de transferéncia con-
trolada devem ser aplicadas somente nos spins em que o acoplamento seja mais forte, a fim de
otimizar o tempo gasto na preparacao de estados. Como exemplo, o seguinte circuito pode ser

usado na preparagao do estado |000)(000| em um sistema de 3 ¢-bits

2
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2.5 Medidas, analise de espectros e tomografia de estado

Até o momento, descrevemos como caracterizar os ¢-bits por meio dos spins nucleares, como
implementar as portas logicas e como inicializar o sistema para que um processo de computagao
quantica seja executado em um sistema de RMN em liquidos. A ltima parte para a descri¢ao
completa de um processo de RMN ¢ a saida do experimento, ou seja, a descricao de como sao
feitas as medigoes sobre o sistema, assim como qual a informacao que o processo de medida
oferece sobre o sistema. Nessa Secao faremos uma breve descricao de como o sinal de RMN é

obtido e como é feita a reconstrucao do operador densidade do sistema [77].

Como ja foi mencionado anteriormente, em um sistema de RMN nao é possivel que se
fagam medidas sobre um unico spin. Nesses sistemas, é possivel a obtencao de informacao
apenas sobre toda a amostra, de forma que o resultado de uma medicao é o valor esperado da
magnetizagao do sistema. Ou seja, em RMN nao temos uma medida sobre o sistema, mas uma

média espacial das medidas sobre cada um dos spins da amostra.

A magnetizacao transversal de um sistema de N spins é dada por
(I) =Tr(pt)1-) = Trp(t)(I. —ily)), (2.38)

em que I; = S I¥ é a componente do momento angular total na direao i e p(t) = exp (=i t)pexp (i£1),

e H é o hamiltoniano do sistema.

2.5.1 Base de operadores produto

Uma base comumente utilizada na descricao dos experimentos de RMN, como ja dito anteri-
ormente, é a base de operadores produto. Essa base é formada pelos produtos tensoriais dos

operadores dados por

{lo, 1, I, I3} ={1,21,,21,,21,}, (2.39)

que formam a base de um sistema de um spin. Para sistemas de varios spins, essa base é dada

por

B(n)ﬁ = ®Z:1]qk(s)7 (240)

em que g () indica k-ésimo elemento da base, como a representacao na base 4 do inteiro s. Por

exemplo, a base de um sistema de 2 spins é dada por

{1®1,1®2[,,1®2], 121,
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21, ® 1,21, ® 21,21, ® 21,21, ® 21,
21, ® 1,21, ® 21,21, ® 21,21, ® 21,
2, ® 1,21, ®21,,21, ® 21,21, ® 21,}.

Para deixar a notacao da Eq. (2.40) mais clara, o elemento By; é dado pelo elemento da terceira
linha e segunda coluna, 2/, ® 21,. Sem perda de generalidade, podemos indicar os elementos
da base como um produto de matrizes, com By, = 4I,I,, por exemplo. Essa é a notacao que

serd usada daqui em diante.

A base de operadores produto é ortonormal com relagao ao seguinte produto interno no
espaco de Hilbert-Schmidt

(A,B) = QLNTr(ATB), (2.41)

em que N é o numero de spins. Essa propriedade de ortonormalidade nos permite descrever o

operador densidade de um sistema na forma

4N 1

1
p=gpl+ Z PsBn).s» (2.42)

em que p; ¢ um nimero real dado por p; = (p, B),s)-

2.5.2 Analise do sinal

Como dissemos no inicio da Secao, o sinal de RMN ¢é devido a magnetizacao dos spins pre-
cessando no campo externo. O sinal adquirido, o FID (do inglés Free Induction Decay), é
proporcional a taxa de variacao temporal do fluxo magnético induzido na bobina de deteccao
do espectrometro. O sinal guarda a informacao sobre a magnetizacao transversa instantanea

da amostra durante o processo de detecgao. A magnetizagao transversa é dada pela Eq. (2.38),
H P (L H |
(I_) =Tr(pt)]-) =Tr | exp —zﬁt UppoU} exp zEt (I, —il,) |, (2.43)

em que pg ¢ o estado do sistema antes da medida e Up é um pulso de leitura, que é um pulso
de 7/2 nas diregoes x ou y. E importante notar que py representa o estado de uma molécula
individual, e nao da amostra toda. Como o sinal de RMN oferece uma média da magnetizacao
transversa sobre toda a amostra, nao ha nenhum problema na deteccao oferecer informacao

tanto sobre I, quanto I, que sao observaveis nao compativeis.

Para uma andlise mais detalhada da Eq. (2.43), vamos considerar aqui apenas hamiltonia-



2.5 Medidas, analise de espectros e tomografia de estado 59

nos dados pela Eq. (2.8):

N
H==> hoyli +> 2mJ,I.I. (2.44)
=1

1<j

Nesse caso, utilizando a ciclicidade do trago na Eq. (2.38), temos
S(t) = Z Tr(poOpi(t)), (2.45)
k

com o operador Opy(t) dado por

OPJC(ZS) = U;lethIk_e_thUp. (246)

Um ponto interessante da Eq. (2.45) é que o FID pode ser usado para se investigar as
propriedades da matriz densidade do sistema, pg. Além disso, o FID possui informagao sobre

varias frequéncias do espectro, como pode ser visto facilmente pela substituicao do hamiltoniano
da Eq. (2.8) em (2.46).

Para descrevermos Opy(t) em detalhes, fazemos a seguinte decomposigdo do operador de

evolucao

H
exp <—z'€t) = U, Uy, (2.47)

em que U; ¢é o operador de evolugao ligado ao acoplamento J,

Ug' =[] exp (i2ny IL131), (2.48)

1<j

e Uy é o operador de evolucao ligado a interacao com o campo externo e o deslocamento

quimico,

N
Uz = [ exp (iw} i) (2.49)

Como normalmente temos mais de uma espécie nuclear nas amostras e a magnetizacao de
apenas uma espécie ¢ medida por vez, podemos nos concentrar em cada ressonancia do sistema

individualmente. Assim, o sinal de uma ressonancia fica

Spr =Tr(poUp U I _UsUp)e™*, (2.50)
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em que a relagio de comutacao U, I, Uy = I_e ™6t foi usada [39]. Expandindo as exponen-
ciais da Eq. (2.48) e usando em conjunto com as relacoes as relagoes [I., [x—] = —0mplp_ €

I?, = }1]1’ vélidas para sistemas de spin 1/2, temos a relacao de comutagao

ei27rthIhzszt]k_e—izﬂthIhZ]jzt —

(I — 20 Ly )™ Tidt (L 4+ 205, I, )e'™mkikt] (2.51)

N | —

Essa equac@o mostra que cada termo de interagdo do hamiltoniano (2.44) ou nao faz nada (caso
em que dp;, = 0) ou divide cada operador [, em dois operadores, E;i [, = (I)— £ 21, 1;_).
Os operadores Ej+ sao projetores que expandem o subespago do operador /., com autovalor
+1/2. Dessa forma, os operadores E; I, podem ser vistos como operadores de transicao entre

os niveis de energia do sistema.

Em um sistema de N spins temos N — 1 componentes de U; que nao comutam com [j_.
Como cada componente atua de forma independente, ja que comuta com os E;i, temos a

2N71

formacao de um multipleto com operadores em cada spin. Cada um desses operadores

. . A~ . k
contribui com duas frequéncias wy & >, 27 Jix.

Andlise em sistemas heteronucleares de dois q-bits. Passemos agora a uma analise mais de-
talhada do FID, em um sistema de apenas dois g-bits. Nesses sistemas, a Eq. (2.51) é dada

por

6i27rJ[12122t1'1_6—’i27FJI1ZIQZt —

1 ) . . .
5[(e—zm}t + 6zﬂ'Jt)Il_ + (6—z7rJt o EZWJt)212211_]. (252)

Essa equacao pode ser escrita na forma matricial dada por

l(e—zﬁr]t eiw]t) 1 1 Il_

Y

1 -1 21, I,)

Substituindo essa expressao no lugar do termo U}lfl,U J, temos a seguinte expressao para o
FID

1 . . 1 1 TT’(pojl,)
SP,l(t) — §(ez(w177rJ)t7 ez(w1+7rJ)t> , (253)

1 -1 Tr(po2l,_1I5.)

em que I, = U > _Up (o mesmo para I;_I»,). Aplicando uma transformada de Fourier,
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dada por

em (2.53), temos duas componentes de frequéncia contribuindo para o espectro. Uma dada por

1 1 1 T?”(pgil_)
Sp@(tdl — 7TJ) = 5(1,0) (254)

1 —1 T’f‘(po2]~1_j22)

e uma componente associada a frequéncia w = w; + mJ, obtida trocando o vetor linha (1,0)

por (0,1). Essas duas componentes podem ser descritas por meio da equa¢ao matricial

Spﬂ(&)l — 7TJ)

| —
—_
—

_ TT(ﬁOE—) (2.55)

2 ~ o~
SP71<W1+7TJ) 1 -1 TT‘(poQ]l_]QZ)

Como podemos observar por meio dessa equagao, as intensidades das linhas de um espectro de
RMN sao ligadas a combinagdes lineares dos valores esperados de observaveis especificos, I;_

e 2I,_1I,, para o espectro do spin 1 em um sistema de 2 spins.

Para sistemas com mais g-bits, a andlise do sinal pode ser feita de maneira semelhante, com

o operador de detecgao do sistema, Opy(t), dado para sistemas de N spins na forma

1
Opi(t) = Up' (FUkHN1Uk> Up, (2.56)

na qual Hy_; é uma matriz de Hadamard de ordem N — 1

up = (eiwkt) ® (®j;«ék(6_i7ﬂjkt; eiﬂ'ijt)>

Up = (Ih-) ® | Qjn
21;

J=
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4l 1, Al I, 8.0, 1,

AT

M4

4Lb, 4l L, 84,0, 1,,

Jis—

(b) —M:P—
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mlﬂn:
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Figura 2.5: Espectros dos operadores da base de espectros. (a) Os oito espectros dos operadores
da base de espectros, de um spin 7. Cada um desses espectros é obtido de um operador
densidade igual a cada um desses operadores. A presenca do operador [;, faz com que as
linhas associadas & interacao do spins que tenha J;; tenham sinais opostos. (b) Nesse exemplo,
J12 €é o acoplamento mais fraco e Ji3 o forte. (c) Exemplo da descrigdo de um espectro como
uma combinacao linear dos espectros basicos. Originalmente em [77].

Por exemplo, em um sistema de 3 spins, temos

Sp’l(wl — 7TJ12 — Jlg) 1 1 1 1 T?"(poflf)
SPJ((.Ul + 7TJ12 — Jlg) 1 1 -1 1 -1 TT(p()le,jgz)
- < . (2.57)
Sp,1<w1 — 7TJ12 -+ Jlg) 1 1 -1 -1 TT’(,O02]1,[3Z)
Sp1(wy + 7Ji2 + Ji3) 1 -1 -1 1 Tr(podl,_I.1s.)

Como se pode ver pela ultima expressao, os espectros em um sistema de trés spins sao
formados por combinacoes lineares dos operadores 21,, 411,15,, 411,15., 811,15.13,, na parte
real, e de 21y, 411,15, 411y15., 811,15.13,, na parte imaginaria. Permutando-se os operadores

I, e I, pelos spins 2 e 3, obtemos todos os operadores que formam os espectros de um sistema
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K G
-

Figura 2.6: Regra para o mapeamento dos operadores produto na base de espectros. Original-
mente em [77].

de trés spins. Esses operadores sao um conjunto ortonormal, j4 que sao um subconjunto da
base de operadores produto, e sao ditos base de espectros. Assim, um espectro qualquer pode
ser decomposto em uma combinagao linear desses espectros (oito em cada multipleto), que sao
normalizados no sentido de que o quadrado de um desses espectros pode ser usado como a
unidade (no cenério sem imperfei¢oes experimentais). Na Fig. 2.5 sdo mostrados esses oito
espectros basicos de um sistema de trés spins, assim como a formagao dos multipletos a partir

das interacoes no sistema.

Um ponto importante de ser observado nas equagdes (2.55) e (2.57) é que ao invertermos
esses sistemas lineares, passamos a ter informacao sobre a matriz densidade do sistema antes
da deteccao. Uma propriedade importante dessas equacoes € que as matrizes de Hadamard sao

autoinvertiveis, ou seja, H,,' = 5 Hp,.

2.5.3 Tomografia de estado

No processamento de informacao quantica, um passo importante é a caracterizagao do estado
do sistema ao fim de um processo computacional. Tal passo possibilita mensurar a fidelidade
[41] na preparacao de um estado ou na implementagao de uma porta lgica, ou ainda na
estimativa de erros na implementacao experimental. Esse procedimento de reconstrucao da
matriz densidade de um sistema é conhecido como tomografia de estado quantico. Os processos
de tomografia de estado demandam a realizacao de um conjunto de medigoes sobre o sistema, ja

22N

que experimentalmente apenas uma pequena parte dos — 1 elementos da matriz densidade

sao acessiveis.

O passo importante no procedimento de tomografia de estado em sistemas de spin 1/2 é
notar que qualquer elemento da base de operadores produto pode ser mapeado em um dos
operadores da base de espectros. Isso é possivel por meio de uma rotacao seletiva de 7/2,

em um ou mais dos spins, ao longo dos eixos = ou y (ou auséncia de pulso). Por exemplo,
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n Conjuntos de pulsos

X. 1
XX 11, IX. 1Y
XXX, 111, 11Y, XYX, Y11, XX7Y. 1YY

XXXX. 1111, 11YY. YYXX, 111Y. XYXX. YXY]1.
IXYI1. 111X, XIYY, YX11. YYXY. XTX]. 117X,
1X1Y. 11X1. 1Y1Y

L e

Figura 2.7: Conjuntos de pulsos de leitura para a tomografia de estado em sistemas de 1 a 4
spins. Originalmente em [77].

uma rotagao de 7/2 na diregdo —y sobre um spin faz com que a magnetizagao ao longo do
eixo z se torne observavel na parte real do espectro. Como o termo ligado a identidade nao é
observavel, precisamos de dois experimentos para caracterizar completamente o estado de um
sistema de um spin. E necessério comentar que além desses experimentos, mais um espectro
(por nicleo) é necessario para que o procedimento de tomografia de estado seja completo. Esse
espectro deve ser de um estado necessariamente conhecido, por dois motivos: o primeiro é
para que esse espectro seja a referéncia para o acerto das fases dos espectros do estado a ser
tomografado. A segunda razao é servir como normalizacao dos espectros, para que apenas 0s
valores absolutos da matriz densidade sejam levados em conta. Tal fato se deve a identidade
nao ser um observavel em sistemas de RMN, o que impede de se definir uma normalizacao a

partir apenas das medidas sobre o estado a ser tomografado.

O mapeamento dos elementos da base de operadores produto na base de espectros pode ser
feito diretamente, obedecendo a regra demonstrada na Fig. 2.6. Com essa regra em maos, pode-
se obter o conjunto de pulsos de leitura que mapeia todos os elementos da base do espaco de
estados na base de espectros. Um fato que deve ser mencionado aqui é que nao sao necessarios
todos os 3% pulsos possiveis sobre um sistema de N spins para que a matriz densidade seja
tomografada. No méaximo, sdo necessarios 3" /2 multipletos para caracterizar completamente
a matriz densidade de um sistema com N spins [77]. Isso implica em um nimero minimo de
3NV /2N experimentos para sistemas homonucleares, ji que todos os multipletos sao lidos em
um tunico espectro. Na Fig. 2.7, temos os conjuntos de pulsos que podem ser usados para a

caracterizagao do estado do sistema pela tomografia de estado.

2.5.4 Medidas fortes e RMN

Como mencionado anteriormente, as medidas sobre um sistema de spins nucleares apenas tem
acesso ao macroestado do sistema, ou seja, as medidas sao sobre todas as moléculas da amostra.
Uma importante ferramenta para o processamento de informacao quantica é a possibilidade
de se realizar medidas projetivas sobre o sistema quantico. Por exemplo, nos protocolos de

teleporte quantico [10,78,79] é necessaria a realizagdo de medidas projetivas sobre o sistema
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para que o teleporte do estado quantico seja realizado com sucesso. Apesar de nao ser possivel
realizar as medidas projetivas sobre os microestados da amostra, existem formas de simular a
dinamica nao-unitaria de todo o ensemble, causada pela realizacao de uma medida projetiva

sobre o sistema.

Uma possibilidade é usar a dinamica nao-unitaria que ocorre no processo de relaxacao
do sistema, j4 que os processos de descoeréncia (no caso de RMN, relacionados a Ts) sao
equivalentes a uma medida projetiva na dire¢do z sobre o sistema [80]. Esse efeito pode ser
utilizado em sistemas que possuam uma relacao de tempos de descoeréncia adequados, como
na molécula de tricloroetileno utilizada na realizagao experimental do teleporte quantico por
RMN [81](veja a Subse¢ao 3.2.3 no préximo Capitulo). Nesse caso, os dois nticleos de 3C'
posstiem tempos de coeréncia muito menores que o tempo de coeréncia do 'H, o que faz com
que os dois carbonos nao tenham coeréncia alguma enquanto o nicleo de hidrogénio mantém
sua coeréncia. Assim, ajustando-se o tempo que o sistema fica sujeito a relaxacao, pode-se

obter uma medida projetiva apenas sobre uma das espécies.

Uma desvantagem de se realizar as medidas projetivas dessa forma é que, enquanto os
processos ligados a perda de coeréncia atuam, os processos ligados a termalizacao do sistema
estao atuando simultaneamente. Esse processo de termalizagao faz com que se perca a fidelidade
na implementacao de todo o protocolo. Como mencionado anteriormente, é possivel de se
implementar dinamicas nao-unitarias em sistemas de RMN pelo uso dos gradientes de campo
[76,82]. Em particular, essa possibilidade torna possivel a realizagao de medidas fortes sobre
o sistema. No entanto, como em sistemas de RMN s6 é possivel obter informacao sobre o

macroestado da amostra, nao existe a possibilidade de se fazer medidas seletivas.

A ideia principal desse método de se realizar as medidas fortes sobre o spins nucleares é a
possibilidade de uma descoeréncia forcada sobre um dos spins do sistema, a partir da criagao
de uma aleatoriedade na orientacao dos spins da amostra pela introducao do gradiente de
campo. Como essa inomogeneidade de campo ¢ introduzida na direcao z, a ideia é girar o
eixo de medidas para a direcao z, e entao aplicar uma sequéncia de gradientes e pulsos de
refocalizacao. Ao se fazer isso, as coeréncias estarao ao longo do eixo z e serao preservadas
apos a aplicacao do gradiente.

No caso de um sistema de dois spins, uma sequéncia possivel para a realizacao da medida

projetiva na dire¢ao x, sobre o spin 2, é dada pela sequéncia [76]

R(m/2) — V. — R:(7) — V..

Essa sequéncia de pulsos anula toda a magnetizacao presente no plano y — z, deixando a
magnetizagao apenas ao longo do eixo x, em ambos sentidos. No caso de um estado pseudo-

puro |¢1), por exemplo, metade da magnetizacao fica ao longo de +x e a outra metade na



66 2 Elementos do processamento da informacao quantica através da RMN

Figura 2.8: (a) Tomografia do estado |GHZ). (b) Tomografia do estado apés uma medida
forte na direcdo z, dado na Eq. (2.59). (c) Tomografia do estado apés uma medida forte na
diregdo x, dado na Eq. (2.60). Original em [82].

direcio —z. A matriz desvio do sistema, apés essa medida, é dada por I'I2?, que descreve
exatamente o estado do sistema apds uma medida forte na direcao x. Ja que o estado apds

uma medida forte nao-seletiva sobre o estado |¢™) é dado por

p=E2®0)(0] + E? ® |1)(1], (2.58)

em que EL sdo os projetores na diregao z sobre o spin 1.

Em um sistema de trés ¢-bits, dado um estado |GHZ) = 5(]000) +[111))), se fizermos uma

medida projetiva ao longo de z sobre o spin 1, temos a matriz densidade do sistema dada por

p=E! ®|00)(00] + E @ |11)(11], (2.59)

no qual os operadores E} sao os projetores ligados as medidas na base computacional. Como

o estado |GH Z) pode ser escrito na forma
1 . .
[¥) = 5(H)167) +1=)167)),

em que |+) sdo os autoestados de I, e |¢T) sdo estados da base de Bell. Entao, apds a realizacio

de uma medida no eixo x sobre o primeiro ¢-bit, temos o estado do sistema dado por
p=EL @6 N ¢TI+ EL@ o7 ) (o] (2.60)

Esse estado ¢ uma mistura dos estados de Bell, rotulados pelo ¢-bit auxiliar que indica o
resultado da medida. Esses dois estados sao indistinguiveis, de forma que apenas com o uso

da informacao do ¢-bit auxiliar esses estados podem ser distinguidos.

Nesse tipo de sistema, temos a dificuldade adicional de se isolar mais de um spin do efeito
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do gradiente. Isso implica em uma quantidade maior de operacoes para a implementacao da
medida forte sobre o sistema. Tanto a refocalizacao dos spins que nao sofrem a medida necessita
de mais pulsos, quanto a quantidade de gradientes aplicados é maior. Uma sequéncia para a

medida forte na direcao z sobre o spin 1 é dada por

P! =V, = R:(r) = V. —= R¥(1/2)V., = R? (1) = V. = R*}(n/2).

Essa sequéncia cria o mesmo estado do ensemble que uma medida forte sobre cada uma das
moléculas na amostra fosse feita, dado na Eq. (2.59). Para uma medida na dire¢do x, basta
girar as coeréncias na direcao z, do spin que sofre a medida, para a direcao z e entao aplicar
a sequéncia que executa a medida na direcao z. Essa operacao é feita com a aplicacao de um

pulso de 7/2 com fase —y. Ou seja, uma medida na direcao x é obtida pela sequéncia

P} =R (7/2) — P..

Na Fig. 2.8, sao mostrados os estados tomografados apds as medidas nas direcoes z e x, sobre
um estado |GHZ).

2.6 Breve descricao do aparato experimental

Nessa tese, em todos os resultados experimentais é utilizado um espectrometro de alta re-
solugao, VARIAN Premium Shielded 500M Hz. A RMN de alta resolucao apresenta algumas
caracteristicas interessantes para se realizar o processamento de informagao quantica por RMN,
como a alta sensibilidade, maximizacao da separacao de multipletos e a minimizacao dos efei-
tos devidos a acoplamentos fortes. Esses trés efeitos sao devidos, basicamente, ao alto campo
magnético By [83]. A discussao sobre o espectrometro pode ser feita a partir da discussio de

seus principais elementos: o magneto, o transmissor de RF, a sonda e o receptor de sinal.

Para tornar possivel a alta resolu¢ao no dominio da frequéncia do sinal da RMN, o magneto
deve ser capaz de gerar um campo que seja de grande intensidade, homogéneo e estavel. A alta
intensidade do campo é obtida através de um solendide supercondutor imerso em um banho
de Hélio liquido, com o espectrometro sendo normalmente denominado a partir da intensidade

do campo magnético. Mais exatamente, por meio da frequéncia de Larmor do ' H.

Para que o campo magnético tenha a homogeneidade desejada, sao adicionadas proximas a
amostra varias bobinas que geram gradientes de campo que cancelam as inomogeneidades do
campo magnético do solendide supercondutor. A principio, é desejavel que a homogeneidade
de campo seja da ordem de uma parte em 10?, para garantir que as linhas do espectro tenham

uma largura de linha da ordem de 1Hz.
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TRANSMISSOR MAGNETO
Gerador de
Pulso
| Sonda
| Amostra
Gerador de “““I““L -.",11:1 “{E -l'_ " I i Amplificador
RF ONTEOLAOr 1]t1 R F
I de fase
Canversor AF . AF ¢ | Pre-amphificador
Aualigico- famd] Amplificador [ | Detector g1 de RF
Digital de AF
COMPUTADOR R
RECEPTOR

Figura 2.9: Esquema mostrando os elementos essenciais de um espectrometro de RMN, ade-
quado para trabalhar conjuntamente com a transformada de Fourier implementada no compu-
tador. Abreviacoes: RF é a radiofrequéncia, e AF a frequéncia de dudio.

Por fim, no caso de RMN com liquidos, a estabilidade desejada para o campo magnético
é obtida pelo que ficou conhecido como o locking da frequéncia do campo. A intensidade do
campo By é monitorada pela frequéncia de um composto de referéncia, normalmente o sinal
do 2H de um solvente enriquecido com deutério, e qualquer variacao desse sinal ¢ usada para
controlar a intensidade de campos magnéticos suplementares capazes de compensar o desvio

no campo principal ou a frequéncia da RF no transmissor.

Os componentes mais importantes do transmissor de RF (e do espectrometro) estao mos-
trados esquematicamente na Fig. 2.9. Um gerador de ondas produz uma voltagem que oscila
senoidalmente em uma frequéncia desejada. Esta saida é cortada em pulsos por uma chave
(switch) que é aberta ou fechada por um gerador de pulso, controlado pelo computador do

espectrometro. Os pulsos sao amplificados e enviados para a sonda de RMN.

A sonda contém a amostra e é a responavel pelo acoplamento do campo de RF aos spins.
Também ¢é na sonda que o sinal de RMN proveniente da amostra ¢ coletado. Ela fica localizada
exatamente no centro da bobina supercondutora, mas mantendo uma certa distancia para
que a amostra e a sonda possam permanecer a temperatura ambiente. A componente mais
importante da sonda é uma bobina de fios (ou de folha metélica), colocada em volta da amostra,
que recebe o pulso enviado pelo transmissor e o aplica na amostra. A corrente alternada na
bobina gera um campo magnético com a mesma frequéncia e fase que aquela selecionada no
transmissor. A precessao da magnetizacao nuclear, excitada por este campo de RF, induz na
mesma bobina uma voltagem oscilante, que é o sinal de RMN, que é enviado na sequéncia para

0 receptor.

Pode-se melhorar a sensibilidade do espectro através do registro de M sinais de RMN e
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depois adicioné-los, para se fazer médias do sinal. A resposta idéntica do espectrometro, nesse
processo de média, é proporcional a M, enquanto um sinal ruidoso inevitavel (variando de
maneira aleatdéria de um registro para o outro) dos sinais, sdo mais lentos e proporcionais a
M. Portanto, um melhoramento é verificado nesse espectro, pela adicao de varios FIDs e é
dado pela relagao sinal-ruido M /M 2= Ma.

Pode-se também, na repeticao de um mesmo experimento, alternar as fases dos pulsos para
cada FID obtido. Isso é chamado de phase cycling, que pode ser utilizado para selecionar sinais
de RMN que tenham certas propriedades de interesse, enquanto remove outros tipos de sinais.
Por exemplo, pode-se selecionar os sinais de um spin nuclear acoplado via interacao escalar J
com outros spins, enquanto se suprime sinais daqueles spins que nao tem parceiros sobre tal
interacao. Além disso, o phase cycling pode ser utilizado para limpar o sinal de RMN de sinais

espurios gerados por imperfeigoes nos dispositivos eletronicos do espectrometro.

2.6.1 Preparacao de amostras

Nos experimentos usamos amostras com os g-bits codificados nos nicleos de hidrogénio e
carbono. A forma mais abundante do carbono é o 2C, com abundancia de 98.93%. Porém,
esse isétopo possui spin nulo, o que impossibilita seu uso para RMN. As amostras usadas
sao enriquecidas, possuindo acima de 99.9% de 3C, que possui spin S = 1/2. O hidrogénio
nao apresenta esse problema, ji que sua forma mais abundante ¢ o 'H (99.98%), cujo nticleo

consiste apenas de um préton, tendo spin S = 1/2.

Para que nao haja interagoes intermoleculares, a amostra deve ser uma solucao de baixa
concentracao das moléculas de interesse em um solvente que nao possua sinal de RMN na
regiao do espectro que estejamos observando. Essa solugao é tipicamente de 50mg de soluto

com 700ul de solvente, resultanto em concentragoes em massa tipicamente na faixa de 5 ~ 9%.

Nos experimentos realizados, a amostra de dois ¢-bits foi uma solucao de cloroférmio en-
riquecido (CHCl3, Fig. 2.10). Os g-bits sao codificados nos niicleos de 'H e de *C. Com a
montagem experimental disponivel, essa molécula é bastante conveniente. Primeiro por possuir
dois spins com frequéncias de Larmor muito distintas (em um campo de 11.77", wy ~ 500M H z
e we ~ 125M Hz), o que nos permite usar pulsos retangulares (Eq. (2.9) na p. 38) seletiva-
mente. Segundo, por apresentar um acoplamento escalar relativamente intenso (J ~ 215Hz),
tornando possivel aplicar diversas portas logicas antes que os efeitos de relaxacao se tornem

pronunciados.
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H
|
CI-C-ClI
|
Cl

Figura 2.10: Férmula estrutural da molécula de cloroférmio.



Parte 1

Deteccao de pseudo-emaranhamento
através de testemunha de

emaranhamento em RMN

71






Capitulo 3

Emaranhamento e sua relacao com
RMN

Neste Capitulo sera discutida a relagao entre o emaranhamento, apontado como o principal re-
curso computacional no processamento da informacao quantica, com os experimentos de RMN.
Depois de discutida essa relagao, apresentaremos alguns exemplos de experimentos realizados
em RMN no qual o emaranhamento é usado como tal recurso. Maiores detalhes acerca das
propriedades do emaranhamento, e suas propriedades ligadas com a geometria do espaco de
estados, podem ser encontradas no livro de Zyczkowski [84] ou no artigo de revisao de Ho-
rodecki [85]. A relac@o entre os estados pseudo-puros e o emaranhamento é encontrada em

maiores detalhes no livro de Oliveira et al [36].

3.1 Algumas propriedades basicas do emaranhamento

Nesta Segao sera dada uma definicao mais rigorosa e serao discutidas algumas propriedades
bésicas do emaranhamento, que foi introduzido na Secao 2.2. O emaranhamento é diretamente
relacionado a estrutura de produtos tensoriais do espaco de Hilbert-Schmidt, e ¢ uma mani-
festagao fisica do fato de que nem todos os estados nesse espaco vetorial podem ser descritos
como produtos tensoriais dos vetores da base desse estado. Uma definicao, para estados puros,
é a seguinte: considere dois sistemas A e B, com os estados representados por vetores nos
espagos de Hilbert H4 e Hg. Um estado quantico |[¢)) € Hy ® Hp é dito emaranhado se nao
puder ser escrito como um produto tensorial de estados [))4 € Hy e [0)p € Hp. Em outras

palavras, [1)) é emaranhado se ndo puder ser escrito na forma

) =) a® [¥) 5. (3.1)
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Caso contrario, o estado é dito separavel. Exemplos de estados separaveis em sistemas de
quatro niveis sdo os estados [00) = [0) ® |0) e | ++) = [+) ® [+) = £(]00) + |01) + [10) +
|11)). Exemplos de estados emaranhados sio os estados da base de Bell, |¢*) e [¢F) [41].

Uma propriedade sem anélogo classico dos estados emaranhados é o fato de que o estado
de cada particula nao é um estado puro, mas uma mistura estatistica. Isso implica que os
estados individuais das particulas que constituem o sistema nao sao bem definidos, embora
o estado do sistema todo seja bem definido. Nesses sistemas, a propriedade reprodutivel é a
correlacao entre os resultados experimentais de cada particula do sistema. Na mecanica classica
tal propriedade nao é possivel, ja que o estado de cada particula sempre é bem definido. Por

exemplo, sempre se pode associar posicao e momento a uma particula classica.

A definicao de emaranhamento pode ser facilmente generalizada para sistemas constituidos
por N particulas. No entanto, em tais sistemas existem diferentes tipos de emaranhamento
entre as particulas. Esses diferentes tipo de emaranhamento sao ligados a possibilidade de
apenas algumas partes do sistema estarem emaranhadas. Podemos classificar o emaranhamento
nesses sistemas a partir da seguinte definicao de separabilidade: um estado puro de um sistema
de N constituintes é dito k-separavel, ou seja, possui k subsistemas nao emaranhados, se puder

ser escrito como um produto tensorial de k estados:

V) =¥ @[¥)2® ... @ [P (3.2)

Se k = N o estado é dito completamente separavel, ja que nao ha emaranhamento entre
quaisquer dos subsistemas. No entanto, se k < N, apenas alguns constituintes estao emaranha-
dos enquanto outras partes do sistema permanecem separaveis. Além de serem classificados
quanto a separabilidade, também é comum classificar estados quanto ao nimero méaximo de
constituintes emaranhados necessarios para gera-los. Esta classificacao leva a seguinte defini¢ao:
um estado k-separdvel é dito fabricavel por emaranhamento m-partido, ou simplesmente m-

fabricavel, se os estados [¢;) em (3.2) contiverem no maximo m particulas emaranhadas.

Como estados mistos sao definidos a partir de combinagoes lineares convexas dos projetores
|1:) (4], ligados aos estados puros |v;), a definicao de estados emaranhados pode ser facilmente
estendida as misturas estatisticas. Nesse caso, um estado p é dito k-separavel se puder ser

escrito como uma combinacao linear convexa de estados k-separaveis, ou seja,

p= Zpipl,i @ p2,i @ ... @ Pr- (3.3)
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3.1.1 Critérios de separabilidade

Apesar de o conceito de emaranhamento ser claramente definido, a tarefa de caracterizar se
um dado estado é emaranhado ou nao é uma tarefa dificil. Em particular, foi mostrado por
Gurvitz que esse problema é da classe de complexidade N P-duro [117]. Entretanto, alguns
critérios de separabilidade podem ser definidos de forma a dizer se um sistema é emaranhado
ou nao. Para varios casos particulares, como sistemas bipartidos, existem diversos critérios de
separabilidade bem conhecidos. Um critério de separabilidade, necessario e suficiente de forma
assintotica, é obtido a partir da definicao de testemunhas de emaranhamento e foi proposto
por Brandao e Vianna [94]. Esse critério serd discutido em detalhes na Segao 3.4.1. Um dos
mais conhecidos é o critério de Peres-Horodecki [86,87] para sistemas bipartidos, que é uma
condi¢ao necessaria para o caso geral de sistemas bipartidos, mas necesséria e suficiente nos

casos de sistemas bipartidos! 2® 2 e 2 ® 3.

Esse critério se baseia na definicao de uma operacao sobre o espaco de estados, dita trans-
posicao parcial (P7?). Dado um sistema bipartido d®d’, em um estado descrito pelo operador
densidade

p= Zpij,kl|i7.j><k7l|7

ij,kl
a transposicao parcial é a operacao que mapeia esse operador densidade no operador

PT(p) = Zpij,kl|i7l><kaj|- (3.4)

ikl

Essa operacao preserva a nao-negatividade de p no caso de um estado separdvel®. No
entanto, se o estado for emaranhado, essa operagao pode nao preservar a nao-negatividade de
p [86,87]. O critério de Peres-Horodecki pode ser enunciado na seguinte forma: se a transposta
parcial de uma matriz densidade p apresentar autovalores negativos, entao o estado descrito

por p é emaranhado.

A partir desse critério, pode ser definida uma grandeza para se quantificar o emaranhamento

de um dado estado p, a negatividade N(p). Essa quantidade é definida como

_IPT() ~ 1

N(p) 5

(3.5)

LA notacdo d ® d’ indica sistemas quanticos descritos em espacos de Hilbert d e d’ dimensionais.

2Do inglés Partial Transpose.

3Seja p = p1 ® p2 um estado separavel. A transposta parcial desse estado é dada por PT (p) = PT(p) =
PT(p1 @ p2) = p1 @ pd. Como pI também é uma matriz densidade, temos entdo que p2 > 0, o que implica na
nao-negatividade de PT (p).
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na qual || X|| = vV XTX é anorma de um operador X no espago de Hilbert-Schmidt. Essa medida
indica a presenca de emaranhamento em um dado estado nao apenas no caso de sistemas 2®2 e
2® 3, mas no caso geral. Nesses dois casos particulares, a negatividade pode ser usada também

para quantificar o emaranhamento, por caracteriza-lo nesses casos.

3.1.2 Quantificacao de emaranhamento em sistemas bipartidos

O papel do emaranhamento como recurso para a computacao e a informagao quanticas torna
a sua quantificacdo um passo importante para a realizacao de tarefas computacionais ou de
protocolos de comunicacao e criptografia, ja que o sucesso na realizacao dessas tarefas pode
depender da disponibilidade desse recurso. Isso torna importante a definicao de ferramentas
para se quantificar o emaranhamento em sistemas quanticos utilizados no processamento de

informagao quantica.

No caso de estados puros, como a pureza do estado de cada subsistema é diretamente
relacionada a presenca ou nao de emaranhamento, essa quantidade pode ser utilizada na quan-
tificagao do emaranhamento. Essa quantificacao é feita a partir da entropia de Von Neumann,
definida para um estado p como S(p) = —Tr(plog, p), e ¢ uma medida ligada a ignorancia
sobre o estado de um sistema quéantico. Para estados puros, temos S(p) = 0, enquanto para
estados maximamente misturados temos S(1) = 1/d, em que d é a dimensao do subsistema
(para um ¢-bit, d = 2). A quantificacdo do emaranhamento para estados bipartidos é feita pela
entropia de von Neumann calculada sobre a matriz densidade reduzida do sistema sobre uma
das partes. No caso em que S(p) é méxima, o estado é dito maximamente emaranhado. Essa

quantidade é dita a entropia de emaranhamento, SE(p), e foi introduzida por Bennet em [88].

Para estados mistos, a entropia de emaranhamento nao é uma boa forma de se quantificar
o emaranhamento. Isso se deve ao fato de que a matriz densidade reduzida pode apresentar
entropia nula mesmo para estados emaranhados. Para esse tipo de estados, uma medida de

emaranhamento F deve apresentar algumas propriedades basicas, que sao:

e F(p) = 0 para qualquer estado separavel p.

e O grau de emaranhamento de um estado p nao pode aumentar por operacoes locais e

comunicagao classica (Aorcce), ou seja, E(p) > E(Aorcc(p)).

O emaranhamento de um estado puro maximamente emaranhado p de um sistema d ® d

deve ser dado por E(p) = log, d.

E deve ser uma funcao continua do espaco de estado em R.

O emaranhamento de n cépias idénticas de p deve ser igual a n vezes o emaranhamento

de uma cépia, ou seja: E(p®") = nE(p). Ou seja, E é aditiva.
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e O emaranhamento do produto tensorial de dois estados nao deve ser maior que a soma
do emaranhamento de cada estado: E(p; ® p2) < E(p1) + E(p2).

e FE deve ser uma fungao convexa, ou seja, E(Ap; + (1 — N)p2) < AE(p1) + (1 — N)E(p2).

Emaranhamento de formacdo. Essa medida de emaranhamento é definida a partir da ideia
de que o grau de emaranhamento de um estado misto pode ser obtido como a média entre as
entropias de emaranhamento de estados puros, que misturados formam o estado misto. Como
um estado misto admite infinitas decomposicoes diferentes em termos de estados puros, e para
diferentes decomposigoes essa média muda, o emaranhamento de formagao (F'F') de um estado

p € definido como o minimo sobre todas esas médias possiveis [89], ou seja

EF(p) = min sz‘SE(Pi)- (3.6)

Para sistemas de dois ¢-bits, o emaranhamento de formagao é dado analiticamente por [90]:

EF(p) = —zlogyx — (1 —z)log,(1 — z), (3.7)

1
em que x = (1++/1 — C?)/2. Nessa expressao, C' é a concurréncia, dada por C' = maz{0, A\} —
1 1 1
2 _\2_\2 = _ *
A3 —A3 — A7} e \; sdo os autovalores, em ordem decrescente, do operador R = p(o,®0,)p* (0, ®
oy). Como o emaranhamento de formagao é uma fungdo mondtona da concurréncia, muitas

vezes a propria concurrencia é usada como medida de emaranhamento.

Para o caso geral de sistemas bipartidos, obter uma expressao analitica para o emaranha-
mento de formacao é um problema dificil. Em sistemas com algum grau de simetria, como
no caso dos estados de Werner, é possivel obter uma expressao analitica [85,91], como no
caso simples de um sistema de dois ¢-bits. Nos casos em que nao ha expressao analitica, o

emaranhamento de formagcao deve ser calculado numericamente [92-94].

3.1.3 Robustez generalizada e quantificacao de emaranhamento em

sistemas multipartidos

Uma outra classe de medidas de emaranhamento é baseada na possibilidade de se misturar
dois estados, em uma combinacao linear convexa, e se obter um terceiro estado. A robustez
de emaranhamento [95] é definida como o minimo que se adiciona de ruido separavel o a um
estado p de forma que a combinacao convexa seja um estado separavel. Ou seja, a robustez de
emaranhamento (RE) é definida como

max{sp + (1 — s)oy)}, (3.8)

$,0s
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Figura 3.1: Uma mistura estatistica 6tima de um estado p com um estado separavel o, de forma
que o estado resultante seja separavel. O conjunto S é o conjunto dos estados separaveis, e T'
¢ o conjunto de todos os estados possiveis. O parametro 6timo de mistura, s = 1/(1+ RE(p)),
¢ diretamente relacionado a robustez de emaranhamento. Original em [95].

em que 0 < s < 1 e o éamatriz densidade de um estado separavel. Basicamente, a robustez de
emaranhamento ¢ relacionada a uma medida geométrica 6tima que relaciona o estado p com o
conjunto dos estados separdveis, S, com um peso méximo s = 1/(1+RE(p)) em um combinagao
convexa ps = sp + (1 — s)og, de forma que pg € S. Na Figura 3.1, o conceito é ilustrado
geometricamente. Nessa Figura, a robustez de emaranhamento é relacionada diretamente ao
comprimento do segmento de reta que liga o estado p ao conjunto dos estados separaveis S, do

ponto p a p7.

Seguindo a mesma ideia da robustez de emaranhamento, podemos definir a robustez gene-
ralizada [96], a partir do minimo possivel de ruido o que se mistura a um estado p, em uma
combinagao convexa ps = sp + (1 — s)o que seja separdvel. O valor maximo de s tal que pg

€ S, ¢ usado para definir a robustez generalizada (RG) [96], por:

RG(p) = ——. (3.9)

Essa medida de emaranhamento nao se restringe a sistemas bipartidos, podendo ser utilizada
na quantificagdo de emaranhamento de sistemas multipartidos. Entretanto, pode ser calculada
apenas numericamente, via métodos de otimizacao convexa, como programacao semi-definida
[94]. Ainda cabe comentar que a robustez generalizada determina o grau de emaranhamento,

nao o tipo de emaranhamento presente em sistemas multipartidos.

Alguns exemplos de aplica¢oes da robustez generalizada podem ser encontradas em estudos
ligados a transicoes de fase quantica em cadeias de spins e emaranhamento de ativacao, ou
seja, a quantidade de emaranhamento necessaria para que um estado seja 1til para o teleporte

quantico, podem ser encontradas em [97-99].
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A existéncia de varias classes de estados emaranhados dificulta a caracterizacao do emara-
nhamento em sistemas multipartidos. Por exemplo, em um sistema de trés g¢-bits, os estados
\GHZ) = \%(|OOO> +]111)) e [W) = \/ig(|100> +1010) +]001)), sdo maximamente emaranhados
mas possuem diferentes tipos de emaranhamento, nao podendo ser levados um ao outro por
OLCC. Enquanto o estado |GH Z) possui emaranhamento tripartido, o estado |IW') possui ema-
ranhamento entre os possiveis pares de g-bits. Isso torna medidas de emaranhamento ambiguas,
no sentido de que apenas indicar o grau de emaranhamento de um estado nao caracteriza o
emaranhamento completamente. Nesse tipo de sistemas, diferentes classes de emaranhamento
tem seu emaranhamento quantificado por diferentes medidas de emaranhamento, que indicam
nao apenas o grau de emaranhamento, mas também a qual classe de emaranhamento o es-
tado ¢é relacionado. Isso nao ocorre com a robustez generalizada, que indica apenas o grau
de emaranhamento de um estado. Ja o tangle [85] é uma medida que quantifica apenas o
emaranhamento genuinamente tripartido, sendo maximo para o estado |GHZ) e nulo para o
estado |W).

Em resumo, sistemas multipartidos possuem uma estrutura muito mais rica e complicada
de emaranhamento. E razoavel que apenas uma unica quantidade escalar nao seja suficiente
para caracterizar o emaranhamento multipartido. Uma revisao mais completa sobre medidas

de emaranhamento multipartido pode ser encontrada em [84,85].

3.2 Relacao entre emaranhamento e estados pseudo-puros

Na Secao 2.4, do Capitulo 2, foram introduzidos os estados pseudo-puros e como sao prepara-
dos esses estados em sistemas de amostras liquidas. Como vimos, esses estados sao misturas

estatisticas da forma

1—c¢
9N

p= 1+ €|y) (4], (3.10)

no qual € é a polarizagao do estado, N é o nimero de ¢-bits e |[¢)) é um estado puro. A pureza

desses estados é diretamente ligada & polarizagao do estado, e é dada pela expressao Tr(p?) =

12_152 + €2. Como o valor tipico de € para sistemas com poucos ¢-bits é da ordem de 107°, esse
estado é altamente misturado. Nesse tipo de estados, temos infinitas decomposi¢oes da matriz
densidade em termos de combinacoes lineares convexas de estados puros, o que torna dificil a
quantificagao de emaranhamento nesse tipo de estado, como vimos na ultima Secao. Devido a

forma dos estados pseudo-puros, o emaranhamento de [¢) é dito pseudo-emaranhamento.
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3.2.1 Separabilidade dos estados pseudo-puros

Se aplicarmos o critério de Peres-Horodecki ao estado pseudo-puro de dois ¢-bits p = %]1 +
€|l¢T)(¢T|, os autovalores da transposta parcial desse estado sao dados por {(1+¢€)/4, (1—3¢)/4},
sendo que o autovalor (14-¢€)/4 possui multiplicidade 3. Usando esse critério, o valor minimo de €
para que o estado p nao seja separavel é dado por € > 1/3. Como a temperatura ambiente temos
€ ~ 107°, o estado pseudo-puro, mesmo com a parte pura dada por um estado maximamente

emaranhado, é separavel.

O critério de Peres-Horodecki é necessario e suficiente apenas para sistemas de dois ¢-
bits (ou sistemas de um g¢-bit e um g-trit), o que implica que uma andalise mais detalhada
da separabilidade dos estados pseudo-puros em sistemas de mais ¢-bits deve ser feita de uma
outra forma. Em 1999, Braunstein e seus colaboradores [100] obtiveram um limite superior de
€ para a separabilidade dos estados pseudo-puros, assim como um limite inferior para que esses

estados sejam emaranhados. Esses limites, no caso de sistemas de N ¢-bits, sao dados por

1
para o limite superior de separabilidade dos estados pseudo-puros, e
> L (3.12)
€> —, .
1+22

como limite inferior para que os estados pseudo-puros nao sejam separaveis. Na regiao entre
esses dois valores, nao é possivel determinar se encontra-se emaranhamento ou nao em um
estado pseudo-puro. Como é ébvio, no caso em que N = 2, o valor de € encontra-se na regiao
separavel. Para experimentos de RMN a temperatura ambiente, mesmo com o maximo ja
realizado experimentalmente de 12 ¢-bits [101], o valor de € é tal que nao se alcanca o limite
inferior para garantir o emaranhamento do estado pseudo-puro. No entanto, nesse caso ja se

tem um valor de € que deixa a regiao de separabilidade dos estados pseudo-puros.

E importante enfatizar que a separabilidade dos estados pseudo-puros a temperatura am-
biente nao impossibilita a RMN de implementar computacao quantica. Como a RMN produz
a dinamica correta, é sempre possivel implementar algoritmos e protocolos quanticos utili-
zando estados pseudo-puros, ja que a dinamica é a mesma de um estado puro. O ponto crucial,
apontado por Linden e Popescu [102], é que a separabilidade dos estados pseudo puros nao pro-
porciona ganho exponencial de velocidade de processamento. Considere que a implementacao
de um dado algoritmo quantico via RMN resulta no estado:

1—¢
p= 2—1\,11 + €lps)(psl,
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em que |tf) representa a solugdo de um problema computacional. Neste estado, temos uma
probabilidade € de encontrar o sistema no estado que representa a solucao e uma probabilidade
(1 — €) de encontrar o sistema em um outro estado qualquer. Como € ¢ proporcional a 1/2V,
a medida que N aumenta, a probabilidade de encontrar a solucao diminui exponencialmente.
Assim, a solucao fica sob um ruido enorme, sendo preciso repetir a computa¢do m numero
exponencial de vezes para que a solugdo possa ser encontrada. Linden e Popescu [102] mos-
traram que se o estado pseudo puro for separavel, o nimero de repeticoes necessarias escalona

exponencialmente.

3.2.2 Modelo de variaveis ocultas locais para RMN

Como em experimentos de liquidos nao temos emaranhamento a temperatura ambiente, o
estado individual de cada spin em um amostra liquida pode ser descrito por um modelo de
variaveis ocultas locais. No entanto, para que um experimento seja descrito por um modelo
de variaveis ocultas locais, nao apenas o estado dos spins deve ser descrito pelo modelo, mas
também as dinamicas unitaria e nao-unitaria as quais os spins da amostra estao sujeitos. Uma
primeira tentativa de descrigao dos experimentos de RMN se deve a Caves e Schack [103], mas
com aplicacao apenas na descricao dos estados pseudo-puros. Nessa Subsecao discutiremos
brevemente o modelo proposto por Menicuci e Caves para a descricao tanto do estado quanto

da evolucao dos spins nos experimentos de RMN com liquidos [104].

A ideia central do modelo de Menicuci e Caves é a possibilidade de se descrever os estados
de um sistema quantico através de uma quase-distribuigdo de probabilidades, w,(7) ligada a
um conjunto de dire¢oes na esfera de Bloch, dado por vetores n;. Se o estado é separdvel,
como ¢ o caso para sistemas de até 12 g-bits, essa quase-distribuicao é nao-negativa e passa
a descrever a matriz densidade de um sistema de N spins como o produto de N matrizes
densidade de spins com orientacoes bem definidas, dadas pelos vetores n;. Ou seja, o estado é

dado na forma

p= pr(ﬁ)|ﬁ> (nl, (3.13)

em que |n)(n| = |n1) (1| ® [n2)(na] @ ... @ |ny) (], e |7)(7i| = (1 + (i, 5)/2. A probabilidade
de se encontrar o sistema em uma configuragao n = (13,13, ...,ny) é dada por w,(n). Entao,
o modelo basicamente trata da dinamica dessas probabilidades, que é diretamente associada
com a dinamica do sistema quantico. Um ponto importante é que a equacao acima s6 é uma
matriz densidade se temos w,(72) > 0 para todos os 7, ou seja, se o estado for emaranhado o

modelo de Menicuci e Caves nao é valido.

A atuagao de elementos de operagao Ej sobre o estado dado em (3.13) tem como resultado



82 3 Pseudo-emaranhamento e sua deteccao por RMN

o estado

P = pr (n'| = EppE], (3.14)

e as distribuigdes w,(n) tem a evolucao dada por

v = ZTEk i (3.15)

Nessa equagao temos TP+ = (2| E,Q(n')E}|2), em que Q(7) = v (1 +3(n1,6)) ®(1 + 3(n3, 5))®
. ® (1 + 3(ny,d)).

Em termos de w,(n), os valores esperados dos observaveis de RMN, ((a3, ) ® (a2,0)®...®

(an,d)), sdo dados por

Z wp (ll, nl (a27 Tf?) cee (a’?\h n?\f)? (316)

nessa equacao, os a;'s definem as componentes de magnetizacao medidas para cada um dos

spins.

Para descrevermos a dinamica, precisaremos de um conjunto de variaveis ocultas, A, dado
por um vetor @ com componentes w,(n), as diregdes 7 e um conjunto de N varidveis A,. As

variaveis A, satisfazem, por definicao, as relacoes

+1, se —(ap,n;)>1
Alay, Ay, n) = . (3.17)

-1, se —(ap,n)<1
A distribuicao de probabilidades das variaveis ocultas é dada por
.. -
P\ = 2—N5(w — w,)w(n). (3.18)

Apés uma evolugao temporal, a distribuicao P()) evolui para uma distribuigao P()\'), re-

lacionada com a primeira por
P(\) = /d)\T(/\’, AN)P(N), (3.19)

na qual T'(N,\) é uma transicdo de probabilidade devido a evolugao do sistema e deve ser
positiva. Descrevendo a evolucao por operadores de Krauss, o vetor o é atualizado pela trans-

formacao dada em (3.15). Na eq. (3.18), a funcao delta ndo muda o valor de @ que resulta da
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aplicacao de (3.15). No entanto, pode se mostrar que a distribui¢ao de probabilidade dada por

(3.18) implica sempre em uma transigao de probabilidade positiva [105].

O valor esperado de uma medida de magnetizagao, C'(a) é dado por esse modelo como
N
C@) — / IAP()) HA.(a;-, \)
= Z/dA/dw—é HA (aj,Aj,nj)
1
= Y wy(n H 2/ dNA; (), A, 175)
" N
= pr H aj,my). (3.20)
it J

Esse modelo fornece a estatistica correta de uma medida, a descricao dos estados e a
evolucao do sistema. Ou seja, reproduz os resultados da mecanica quantica. O modelo é
local, pois o resultado da medida sobre o spin r nao depende de nenhum parametro relacio-
nado a outro spin, e é realistico, pois cada spin pode ser visto como um pequeno ima classico

com o momento magnético orientado em uma direcao bem definida.

E importante ressaltar que o modelo de Menicucci e Caves nao é um modelo computaci-
onalmente eficiente, ja que o nimero de variaveis ocultas cresce de forma exponencial com o
tamanho do sistema. Logo, apesar de um sistema de RMN a temperatura ambiente nao apre-
sentar nenhum grau de emaranhamento, a dinamica do sistema é quantica, ja que nao pode ser
simulada eficientemente em um computador classico. Esse fato corrobora com a argumentagao

de que o poder da computagao quantica é relacionado a dinamica do sistema [106].

Adiante, na Secao 6.2, é mostrado que a versao quantica do experimento de escolha retar-
dada nao pode ser explicado em termos classicos mesmo na presenca de altos niveis de ruido
branco, ou seja, em casos que a polarizacao do estado pseudo-puro é muito baixa, como no caso
de liquidos. No entanto, nesse experimento as variaveis ocultas sao ligadas ao comportamento
ondulatério ou corpuscular de sistemas quanticos, e nao a orientacao dos spins do sistema. Os
elementos de realidade nos dois problemas sao diferentes, seguindo a linguagem usada no artigo
de Einstein, Podolski e Rosen [2].

3.2.3 Experimentos de RMN com pseudo-emaranhamento

Apesar de experimentos de RMN com liquidos a temperatura ambiente nao apresentarem
emaranhamento entre os ¢-bits, varios experimentos de computacao e informagao quanticas,

envolvendo emaranhamento, foram realizados com sucesso através da técnica, como o teleporte
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quantico [81], o protocolo de codificagao superdensa [107] e andlogo de RMN para testes de
violagao de desigualdade de Bell [8] (veja a Segao adiante). A implementacao desses protocolos
mostra como as ferramentas de RMN podem ser 1teis no desenvolvimento de técnicas de
controle e de protocolos que ajudem na implementacao pratica de computadores quanticos,
além de ter papel relevante como plataforma para varios testes de fundamentos da mecanica
quantica, por exemplo, testanto o principio de complementaridade [27,28] e simulagoes de

violagoes de desigualdades de Bell [8] (veja a proxima Se¢ao).

Teleporte quantico

Uma das aplicagoes mais emblematicas do emaranhamento é o teleporte quantico, que trata
da transmissao da informacao contida no estado de um ¢-bit para um outro ¢-bit, sem a
transmissao fisica do ¢-bit que tem a informacao inicial [10]. O protocolo consiste de um
conjunto de trés ¢-bits (veja a Figura 3.2, inicialmente no estado 1)) ® [¢T), com [¢) = a]0) +
B|1). Esse conjunto de ¢-bits é sujeito a uma medida na base de Bell sobre os ¢-bits que
estao com Maria, como indicado na Figura. Os resultados dessa medida sao relacionados aos

seguintes estados no ¢-bit alvo, em posse de Joao:

00 —  «l0)+ 31,
01 — all) + 610),
10 — al0) — B|1),
11 — all) — 5|0).

Para que o teleporte seja completado, Maria deve necessariamente usar um canal classico
para transmitir o resultado da medida sobre os ¢-bits para Joao. O teleporte é completado
com Joao atuando portas X e Z, condicionadas ao resultado da medida feita por Maria sobre
os ¢-bits. Assim, o estado inicial do primeiro ¢-bit, com Maria, é enviado para o ¢-bit que estd

com Joao.

Essa proposta foi realizada experimentalmente primeiro via 6tica quantica, mas sem a parte
relacionada a comunicagao cldssica [108]. A primeira implementagao experimental completa
desse protocolo foi realizada utilizando a RMN [41]. Nielsen, Knill e Laflamme utilizaram como
g-bits os dois niicleos de *C' e o niicleo de ' H de uma molécula de trocloroetileno. O ¢-bit que
tem seu estado teleportado é o spin de um dos ntcleos de 3C, e o alvo é o spin do 'H. Nessa
implementacao, foi utilizada a equivaléncia entre a descoeréncia e a realizacao de um medida
projetiva sobre o sistema [80] (veja a Subsegao 2.5.4 do Capitulo anterior), j& que os tempos

de descoeréncia do carbono sao menores que o do hidrogénio por uma ordem de grandeza
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a
V) A
.g (c2) medida na base
= auxiliar 0 de Bell
1 | ™
(I ) emaranha - T —
g ave o] portas condicionais |
b
v
g (@ o
g auxiliar descoeréncia
(c1) 0 = — tomografia
emaranha
S alvo ||
S (H)

Figura 3.2: (a) Circuito quantico para o protocolo de teleporte quantico. Os ¢-bits sdo inicia-
lizados no estado |¢) ® |00), com |¢) = «|0) + |1). (b) Circuito com as operagoes realizadas
para a implementacao do teleporte via RMN. Retirado de [36].

H U, H ra ol 1

(2 P (2]

5 NP i, (7¢ Z

Figura 3.3: Circuito quantico para o protocolo de codificagao superdensa. Na primeira parte
do circuito, o estado de entrada |00) é transformado no estado do gato, |®T). Apds, o operador
de "mensagem”é aplicado, levando |®*) em um dos quatro estados da base de Bell. A parte
final do circuito indica a medida na base de Bell.

na amostra utilizada. Dessa forma, os dois carbonos perdem toda a coeréncia enquanto a
coeréncia do hidrogénio ainda é mantida. Com o estado dos spins nucleares dos carbonos como
bits classicos, ja que a medida projetiva deixa esses dois spins em um dos estados da base
computacional (00, 01, 10 ou 11), as operagdes condicionais do canal cldssico sao realizadas,
completando a implementacao do teleporte. O esquema da realizagao experimental é dado na
Figura 3.2(b).

Codificagao superdensa

A codificagao superdensa consiste no envio de dois bits de informacao classica pelo envio de
apenas um ¢-bit e foi proposta por Bennet et al. [109]. A ideia central é que Maria e Joao

tenham um ¢-bit de um par emaranhado no estado |¢™). Maria entdo aplica uma operagao
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dependendo da mensagem que deseja enviar a Joao, que consiste na aplicagao ou nao das portas
X e Z sobre o ¢g-bit que se encontra com ela. Essas opera¢oes mapeiam o estado |¢™) nos outros
estados da base de Bell,

67) = (|00> +[11)) = [¢7),

%I

Zlo*) = (|00> 1)) = [67),

Sl

X[o™) = (|10> +101)) = [v7),

Sl

XZlo%) = —(|10> —[01) = |¥7).

Sl

O protocolo é completado com Maria enviando seu g¢-bit para Joao. Em seguida, Joao faz
uma medida na base de Bell sobre os dois ¢-bits, obtendo um dos resultados: 00, 01, 10 ou 11.
Esses dois bits classicos de informacao, resultantes da medida feita por Joao, foram obtidos

pelo envio de apenas do ¢-bit inicialmente com Maria.

Esse protocolo foi experimentalmente realizado em RMN por Fang et al [107], em uma
molécula de cloroférmio. Nessa implementacao, o controle sobre o resultado final é obtido por
meio da realizacao de uma tomografia de estado ao final do circuito, confirmando o controle

no envio da mensagem pela aplicacao das portas locais X e Z.

3.3 Analogo de RMN para testes de violagcao de desi-
gualdades de Bell

Experimentos nos quais o emaranhamento possui papel crucial sao os testes de violagao de
desigualdades de Bell, que tratam do aspecto nao-local da mecanica quantica e podem ser for-
mulados para sistemas de N ¢-bits [110-112]. Esses testes consistem da medigao de fungoes de
correlacao nos resultados das medidas de M observaveis dicotomicos?, feitas por cada obser-
vador em um conjunto de N observadores. As M” fungoes de correlagao, E(ni,...,ny), que
podem ser construidas nesse caso podem ser combinadas linearmente de diferentes formas e
comparadas com limites impostos pela hipétese de realismo local, com as previsoes da mecanica
quantica exibindo contradicoes com modelos de variaveis ocultas locais. Uma expressao geral

para as desigualdades de Bell é dada por

—Lg Z C(ny,...,ny)E(n,...,ny) < +L. (3.21)

4Observaveis dicotémicos sdo observéaveis que podem apresentar apenas dois resultados distintos: s = +1.
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Figura 3.4: Circuito para o célculo da fungao de correlagdo dada por (3.23). Retirado e
adaptado de [8].

Nessa equacao, C'(ny,...,ny) sdo coeficientes reais e L é o limite imposto pela hipdtese de

realismo local. Cada uma das funcoes de correlagao pode ser escrita na forma

E(ny,...,ny) = > [Isi | PGsii-- o), (3.22)

81, SN==E1 85

em que P(nq,...,ny) sao as probabilidades de cada observador j obter o resultado s;. O
sistema é entao preparado em um estado puro e emaranhado, e as M componentes de spin sao
medidas por observadores diferentes, que comparam seus resultados a fim de obter as fungoes

de correlagao E(ny,...,ny) e verificar se a desigualdade (3.21) foi violada ou nao.

Uma proposta de um analogo da realizagao desses testes usando RMN foi apresentada e
realizada em [8]. No caso de RMN;, os observéveis sao as projegoes de N spins 1/2 ao longo de
direcoes dadas por 7. Para se medir as projegoes (7, ) de um spin I’ ao longo de uma diregao
arbitraria 7 = (cos ¢ sin 6, sin ¢ sin 0, cos 6), transformacoes locais unitarias sdo aplicadas sobre
o spin de forma que os autovetores de (7, &) sejam girados para a base computacional. Como
U)o, U(r) =70 e U(r) = Ry(0)R.(¢), aplicando uma U (7) adequada a cada spin temos as

funcoes de correlagao dadas por

E(ny,...,ny) = Tr(p)ri-dQ...Q01rx-d)
= Tr(plo,®...®0,), (3.23)

em que p ¢é o estado inicial do sistema de spins e p = U(17)®...@U(r%)pUN (1) ®@...UT(ry).
A medida projetiva na base computacional sobre todos os spins, em sistemas heteronucleares,
pode ser emulada pela aplicacao de um gradiente de campo na direcao z. O resultado dessa
operagao é uma matriz diagonal, com os elementos dados pelas probabilidades em (3.22). Essas

probabilidades podem ser acessadas experimentalmente pela aplicacao de pulsos R, (%) em cada
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Figura 3.5: Resultados experimentais para o estado |¢T). ¥ indicam os resultados de RMN,
enquanto M indicam os resultados de ética em [113]. A linha sélida é a previsdo da mecéanica
quantica. Retirado de [8].

um dos spins. Esse procedimento pode ser descrito pelo circuito dado na Figura 3.4.

Essa proposta foi realizada experimentalmente em uma amostra de cloroférmio (veja 2.6).
Nesse sistema, ¢ simulada a violagao da desigualdade CHSH [4], um caso especial de (3.21). A

desigualdade CHSH ¢é dada por

-2 S CHSH = E(nl,ng) + E(ng, TLQ) + E(n3,n4) + E(nl, 7’L4) S +2, (324)

e o limite para a mecanica quantica é dado por £2v/2. Para as direcoes dadas por 7 = (0,0,1),
iy = (sin 26,0, cos 20), fi3 = (sin 46,0, cos40) e iy = (sin 66,0, cos 60), os valores preditos pela
mecanica quantica para CHSH sao dados por CHSH = 3cos 20 — cos 66 para o estado puro
|¢pT). A comparagao dessa com os resultados experimentais pode ser vista na Figura 3.5, em
que também sao mostrados os resultados experimentais do experimento realizado com 6tica,
dado em [113].

Apesar do excelente acordo entre os resultados experimentais e a previsao da mecanica
quantica, como mostrado nas secoes anteriores 3.2.1 e 3.2.2, os experimentos de RMN nao
possuem emaranhamento e podem ser descritos por um modelo de variaveis ocultas locais em
que a orientacao dos spins é sempre bem definida. Logo, a aparente violacao da desigualdade
de Bell é apenas uma simulagao, e nao um experimento para testar a hipétese de realismo local,
como pode ser visto pelo excelente acordo entre os dados e a previsao do modelo de variaveis
ocultas locais exibido na Figura 3.6. Mesmo se tratando de uma simulacao, esses testes com
RMN podem ser tteis em varios outros casos, por exemplo, em que o aparato experimental,

como os experimentos de ética ou de outras técnicas, se tornam muito complicados.
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Figura 3.6: Resultados experimentais para os estados [¢T) (V) e [¢p7) (H). A linha sélida é a
previsao do modelo de varidveis ocultas de Menicuci e Caves. Retirado de [8].

3.4 Testemunhas de emaranhamento

Apesar de o emaranhamento ser apontado como uma das principais ferramentas nos campos
da computacao e informacgao quanticas, tanto sua deteccao quanto sua quantificacao sao um
problema de alta complexidade [117]. Além disso, as medidas de emaranhamento como o ema-
ranhamento de formacao e a robustez generalizada demandam um alto custo experimental, ja
que elas sao definidas a partir de informagcao sobre o estado completo do sistema, demandando
a realizagao de uma tomografia de estado sobre o sistema. Como discutido na Segao 2.5, a
tomografia de estado quantico necessita de um niimero de experimentos que cresce exponenci-
almente com o tamanho do sistema. Esse alto custo experimental faz com que seja desejavel
o desenvolvimento de ferramentas para a detecgao de quantificagdo de emaranhamento com o

uso de poucas medidas. Nesse sentido, foram desenvolvidas as tesemunhas de emaranhamento.

Uma testemunha de emaranhamento é um observavel, W, tal que Tr(pW) > 0, para
qualquer estado p € S, em que S é o conjunto dos estados separdveis, e Tr(p'W) < 0 para
pelo menos um estado emaranhado p’ [20, 85]. As testemunhas de emaranhamento podem
ser utilizadas tanto para a deteccao de emaranhamento em um dado estado, quanto para se
quantificar o emaranhamento para um estado especifico ou uma classe de estados [20,94]. A
principal vantagem no uso das testemunhas de emaranhamento é a possibilidade da deteccao
de emaranhamento sem a necessidade de se fazer a tomografia de estado quantico do sistema,
reduzindo de forma significativa o nimero de medigoes. As testemunhas de emaranhamento
sao diretamente relacionadas as desigualdades de Bell, de forma que para toda desigualdade de
Bell existe uma testemunha de emaranhamento associada [19,114]. Essa relacao tem origem

na necessidade de emaranhamento para que ocorra a violagao de uma desigualde de Bell.
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Figura 3.7: Interpretagao geométrica das testemunhas de emaranhamento EW e EW,;, que é
uma otimizacao de EWW.

Um exemplo interessante de utilizacao das testemunhas de emaranhamento é na carac-
terizacao de emaranhamento em sistemas térmicos, através da definicao de testemunhas de
emaranhamento a partir de observaveis termodinamicos [115,116], como a susceptibilidade

magnética, por exemplo.

E possivel dar uma interpretacao geométrica simples para as testemunhas de emaranha-
mento. Dado o conjunto de todas as matrizes densidade, com E e S os subconjuntos dos esta-
dos emaranhados e separaveis, uma testemunha de emaranhamento W é interpretada como o
operador que define um plano que separa um dado estado emaranhado do conjunto de estados

separaveis (veja a Figura 3.7).

As propriedades mais basicas das testemunhas de emaranhamento sao diretamente ligadas
ao fato de o conjunto dos estados separaveis ser um conjunto convexo (a mistura de dois estados
separdveis é um estado separavel) e a estrutura geométrica do espago de Hilbert-Schmidt
[84,85]. A propriedade mais simples é a de que, para qualquer estado emaranhado p, sempre
é possivel se definir uma testemunha W tal que tr(pW) < 0. Esse fato permite a detec¢ao de
emaranhamento de qualquer estado quantico a partir da medida direta de observaveis, sem a
necessidade de fazer a tomografia de estado. De um ponto de vista experimental, talvez esse
seja um dos resultados mais importantes ligados as testemunhas de emaranhamento. Além
disso, a existéncia de testemunhas de emaranhamento para qualquer estado emaranhado é um

fato equivalente a prépria definicao de emaranhamento.

Uma outra propriedade importante das testemunhas de emaranhamento é a possibilidade de
se comparar a deteccao de emaranhamento de duas testemunhas de emaranhamento distintas,
com relacao a um estado ou a uma classe de estados. Para tal, facamos a seguinte defini¢ao:
uma testemunha de emaranhamento W é dita mais fina que uma testemunha W' se o conjunto

I, dado por todos os p tais que tr(pWV) < 0 (ou seja, o conjunto dos estados emaranhados
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detectados por W), contém o conjunto Iy. Um resultado importante relacionando duas tes-
temunhas W e W', tais que W seja mais fina que W', é que a testemunha W pode ser obtida
a partir de W’ pela subtragdo de um operador positivo [20]. Se nao for possivel extrair um
operador positivo de uma testemunha W, entao W é dita uma testemunha 6tima. Geometri-
camente, uma testemunha 6tima W, pode ser obtida promovendo-se o transporte paralelo do

plano de forma ao mesmo se tornar tangente ao conjunto de estados separaveis (veja a Figura
3.7).

Um ponto que deve ser comentado é que a deteccao dos estados emaranhados com transposta
parcial nao-negativa, ou estados de emaranhamento preso, s6 pode ser feita a partir do uso das
testemunhas de emaranhamento nao-decomponiveis, que sao testemunhas de emaranhamento

que nao podem ser escritas na forma

W =aP+(1-a)Q", (3.25)

em que a € [0,1]. P é um operador positivo e () um operador nao-negativo. Esses estados de
emaranhamento preso sao os estados na borda da regiao limitada pelo conjunto dos estados

separaveis na Figura 3.7.

3.4.1 Otimizacao de testemunhas e PSD

Apesar de existir a possibilidade de se definir, ou mesmo otimizar, uma testemunha de emara-
nhamento para detectar um estado p ou uma classe de estados, a definicao de uma testemunha
de emaranhamento é uma tarefa complicada, assim como a sua otimizacao. Tratando esse
problema de um ponto de vista computacional, a definicao de uma testemunha de emara-
nhamento para um estado p é um problema da classe N P-duro, assim como a fatoracao em

nimeros primos [117].

Um critério de separabilidade necessario e suficiente, no regime assintético, foi proposto
por Brandao e Viana [94]. Esse método faz uso de programagao semi-definida (PSD), que
pode ser eficientemente executada em computadores classicos. Basicamente, a ideia é se obter
um operador W que minimize um funcional linear definido com relagao a um estado p, sob
a condicao de ser nao-negativo para todos os estados separaveis. Basicamente, a testemunha
de emaranhamento W, étima com relacao ao estado p(1..,), em um espaco de Hilbert-Schmidt

H ®..®H,_; é obtida como a solucao do seguinte PSD R, ou programa semi-definido robusto:

minimize Tr(Wp;_,) sujeito a

: Z (af ...a} _ aj...aj,_, (3.26)
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Figura 3.8: Porcentagem de resultados errados com o tamanho da amostragem (N), para
sistemas 2 ® 2 (linha pontilhada) ¢ 2 ® 3 (linha sélida). Original em [94].
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uma base ortonormal de Hj.

Em geral PSDR’s da forma acima sao problemas de otimizagao que nao sao trataveis em
um computador classico, sendo da classe de complexidade N P-duro [118]. No entanto, esse
problema pode ser relaxado e tratato de forma deterministica ou probabilistica, sendo mapeado
em um programa semi-definido (PSD), que é eficientemente resolvido em um computador

classico.

A relaxacao desse problema é feita tratando-se a defini¢ao da testemunha de emaranhamento
de forma probabilistica, definindo um conjunto de N amostras a;;, que determina a priori a
probabilidade de um estado qualquer ser emaranhado ou nao. A medida que N aumenta, a
probabilidade de acerto sobre a separabilidade ou nao do estado aumenta de forma a tender
a unidade para N suficientemente grande [94]. Dessa forma, o PSD definido a partir da
relaxacdo do PSDR dado em (3.26) fornece um critério de separabilidade suficiente no caso
geral e assintoticamente necessario. Ou seja, pode-se determinar com precisao e probabilidade
arbitrarias, se um estado qualquer é separavel ou nao. A porcentagem de conclusoes erradas
sobre a separabilidade, para o caso de um sistema 2 ® 2 ou 2 ® 3, de um estado com o niimero
de amostras usado no PSD ¢é mostrado na Figura 3.8. Fica claro na Figura que, para N >

500, a porcentagem de conclusoes erradas é quase nula.



Capitulo 4

Resultado I: implementacao de uma

testemunha de emaranhamento de
RMN

Nesse Capitulo trataremos do primeiro resultado dessa tese, ligado a deteccao do pseudo-
emaramento em estados pseudo-puros [32]. Nesse trabalho, foi feita uma andlise experimental
da deteccao de pseudo-emaranhamento em um sistema de dois ¢-bits, dados pelos spins dos
nicleos de 'H e ¥C na molécula de cloroférmio, por uma testemunha de emaranhamento
definida a partir do protocolo de codificagdo superdensa, proposta em [119]. A deteccdo de
pseudo-emaranhamento por essa testemunha é analisada para os estados Bell-diagonais. Além
disso, definimos testemunhas de emaranhamento W, 6timas para os estados Bell-diagonal, a
partir do método de otimizacao da Secao 3.4.1 para cada um dos estados de Bell. Por fim, a

detecgao de pseudo-emaranhamento por F' e W na relaxagao do estado |¢~) é comparada.

4.1 Teoria

Recentemente, uma proposta para uma testemunha de emaranhamento foi feita no contexto
do processamento de informagao quantica por RMN [119] a partir do protocolo de codificagao
superdensa, que foi implementado com sucesso em RMN por [107] (veja a Secdo 3.2.3 do
Capitulo anterior). O circuito para a codificacdo superdensa é dado na Figura 4.1. Para
um estado puro o circuito transmite dois bits de informacao classica com apenas um ¢-bit

transmitido.

Como em RMN temos misturas estatisticas, a analise do protocolo de codificacao superdensa

para estados mistos se faz necessaria. O estado de equilibrio de um sistema de RMN contendo

93
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Figura 4.1: Circuito quantico para a codificacao superdensa. Na primeira parte do circuito, o
estado de entrada |00) é transformado no estado do gato, |¢). Apds, o operador de ”men-
sagem”é aplicado, levando |¢T) em um dos quatro estados da base de Bell. A parte final do
circuito indica a medida na base de Bell.

dois g-bits pode ser escrito na forma

p = (rl0)(0] + ¢7[1)(1]) @ (ps|0) (O] + gs[1){1]), (4.1)
em que e .
pi =y 61, %= Ez, (4.2)

e os indices I e S indicam cada um dos spins nucleares usados como g-bits. O parametro ¢; é
a relacdo entre as energias magnetica e térmica e é tipicamente ~ 107°, como visto na Secao
2.4.

Aplicando uma porta EPR (primeira parte do circuito na Figura 4.1) a esse estado, a saida

serd um estado Bell-diagonal:

p1 = pipsldT)(OT] + praslv ™) (W
+ psqrlo” ) (@7 | + pipslT ) (W7, (4.3)

em que |¢pT), [T, [¢7) e [1)7) sdo os estados da base de Bell.

As magnetizagoes sao medidas ao fim do circuito e sao proporcionais a polarizacao estado,

€, e sao dadas por
(Z1) = (—1Ver,  (Zs) = (—1)’es. (4.4)

Se as variaveis x e z, a mensagem codificada, sao conhecidas. a implementacao da codificacao
superdensa por RMN ¢é bem sucedida.

A condicao estatistica para o sucesso da implementacao por RMN desse protocolo e a

condigao para o emaranhamento dos estados Bell-diagonais sao a mesma, dada por [119]:

1
Prps > 5 (4.5)
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Essa equagao pode ser usada para definirmos uma testemunha de emaranhamento como F' =

1/2 — prps. Usando as expressoes para as probabilidades e para p; e ¢;, temos

F =

(L4 [{Z) DL+ [ (Zs) ]). (4.6)

N —
>~ =

As medidas das magnetizacoes Z; e Zg ao fim do circuito sao equivalentes a medidas de p;

(veja a Figura 4.1) na base de Bell, ja que

(Z1) =Tr(ps(Z1 @ 1s) = Tr(p(X; @ Xs) = (W), (4.7)
(Zs) = Tr(ps(1; ® Zs) = Tr(py(Z; & Zs) = (W), (4.8)

0 que nos leva a: L
F= 3= 30+ WD+ (W) ) (19)

Essa equacao mostra explicitamente que F' é uma medida de correlagoes entre os dois ¢-bits.

4.2 Testemunhas de emaranhamento 6timas e decom-

poniveis em RMN

Nessa Secao, propomos um conjunto de testemunhas de emaranhamento 6timas e decom-
poniveis, que podem detectar o emaranhamento de estados na vizinhanca dos estados de Bell.
Com relagao a testemunha F', o custo experimental é a medi¢ao de apenas mais uma medida
local, de forma a obtermos uma melhor descricao do emaranhamento, como visto na Figura

4.7 (veja a préxima Subsegao).

As novas testemunhas sao da forma:
W:C]]l+CxX[®X5+Cy}/]®Y5+CZZ[®Zs. (410)

A fim de garantir que W tenha um valor esperado positivo para todos os estados separaveis
o, temos apenas de impor que a transposta parcial de W seja um operador positivo, ou seja,
que WT4 > 0. Isso decorre diretamente do fato de que se o é um estado separado bipartido,
entdo a sua transposta parcial, 74, também o é. Portanto, Tr(Wo'4) = Tr(W'g) > 0, o

que mostra que W é uma testemunha de emaranhamento bem definida.

Para um dado estado de Bell |3;;), uma testemunha 6tima na forma da Eq.(4.10) ¢é obtida

resolvendo-se o seguinte programa semidefinido (PSD): [94,97]:
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I | XX |YY| ZZ
l¢6*) | 0.5]-05| 05 |-05
1Y+ | 05 ]-05|-05 0.5
=) | 05| 0.5 |-0.5|-05

y 05| 05| 0505

Tabela 4.1: Testemunhas de emaranhamento 6timas para os estados de Bell na forma W =
Cr1+C X1 @ X+ C)Y1@Ys +C.Zr ® Zs.

minimize (B;;|W|Bi)

WTa >0,
sujeito a (4.11)

W <1.

O PSD dado em (4.11) nos fornece as testemunhas dadas na Tab. 1.

4.3 Experimento

Com essas duas testemunhas de emaranhamento definidas, podemos analiza-las em trés classes

de estados:

e estados emaranhados detectados por F;
e estados emaranhados nao detectados por F;

e estados separaveis.

Essas trés classes de estados serao consideraddas usando os estados Bell-diagonais, que sao
definidos como ;
1
p=1 +ZCi]i®Ii’ (4.12)
=1
em que ¢; € [—1,1]. Para essa classe de estados, a regiao de detecgdo de emaranhamento por
F' é dada pelo volume sombreado no lado esquerdo da Figura 4.2. O volume vazio no interior
do tetraedro da esquerda representa os estados nao detectados por F'. Os estados separaveis
sao representados pelo octaedro na Figura a direita. As testemunhas de emaranhamento F e

W podem detectar a presenga de emaranhamento nao apenas para os estados Bell-diagonal,
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Figura 4.2: No lado direito é mostrada a geometria dos estados Bell-diagonal, em que o octaedro
no interior é a regiao dos estados separdveis, com os estados emaranhados fora desse octaedro.
No lado esquerdo, os estados Bell-diagonal emaranhados e detectados por F' estao no volume
sombreado. O espaco vazio na Figura representa os estados Bell-diagonal tais que F' > 0, ou
seja, os estados emaranhados nao detectados por F' e os estados separaveis. A Figura no lado
direito ¢ retirada de [120].

mas para qualquer classe de estados. Adiante mostraremos a deteccdo de emaranhamento por

essas duas testemunhas no processo de descoeréncia de RMN, a relaxacao transversal.

A medicao das magnetizagoes foi feita diretamente a partir dos espectros de RMN. O
espectro de uma molécula de 2 spins 1/2, ou seja, dois g-bits, nos fornece diretamente as
medidas de quatro projetores no espaco de Hilbert-Schmidt, combinando-se as intensidades
normalizadas das duas linhas do espectro para cada ntcleo (veja a Segao 2.5 do Capitulo 2).
Por exemplo, os valores medidos no primeiro ntcleo (com uma equagao similar para os valores

medidos no segundo nicleo) sao dados por

T’f’(pj_ X ]1) B 1 1 S(wl — CL)12) (4 13)

T?“(pf, & Z) 1 -1 S(Cdl + wlg)

em que I_ = UX —iY)U' e Z = UZU'. U é um pulso de leitura que transforma quatro
observaveis desejados da base do espaco de Hilbert-Schmidt em /- ® 1 e I_ ® Z, os quatro
elementos da base que s@o observados no espectro de RMN. S(w; — wys) e S(wy + wi2) s@o as

intensidades das linhas.

O pulso de leitura que leva os elementos desejados da base nos que sao observados no
espectro é um pulso de (7/2) na direcdo x ou y em um ou ambos os spins. Por exemplo,

para medirmos as duas fungoes de correlacao desejadas, (Z ® Z) e (X ® X), o pulso de leitura
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Figura 4.3: Os espectros de RMN usados na medicao das fungoes de correlagao (X; ® Xg) e
(Zr @ Zs) para cada um dos estados preparados. O espectro de 'H estd no lado esquerdo,
enquanto os de 3C' estao a direita. (i) espectros de RMN para o estado |¢~). Para ilustrarmos
a medicao das fungoes de correlagao, (X; ® Xg) é medida pela diferenga entre as intensidades
normalizadas das linhas 1 e 2 no lado esquerdo. (i7) espectros de RMN para a identidade. (4i7)
espectros observados no estado emaranhado nao detectado por F.

necessério é um pulso (7/2), no segundo g-bit, o niicleo de ¥C nesse caso. As duas fungoes de
correlagao sao dadas na segunda linha do membro esquerdo da Eq. (4.13), ou seja, a diferenga
entre as intensidades normalizadas no espectro de cada nicleo (veja a Segao 2.5 do Capitulo
2). A fungao de correlagio (X ® Xg) é observada na parte real do espectro de ' H, enquanto
(Z; @ Zg) é observada na parte real do espectro de ¥C. As medidas foram obtidas apés o
ajuste de fase usando o espectro de equilibrio como referéncia, e a remocao do sinal de fundo

presente no espectro de RMN.

O estado detectado por F preparado é o estado |¢~), para o qual foram medidas (Z; ® Zg)
= 1.00 £ 0.01 e (X; ® Xg) = —1.01 £ 0.01. Esses valores nos fornecem F = —0.51 + 0.01,
em excelente acordo com os valores tedricos, dados por (Z; ® Zg) = 1.00, (X; ® Xg) = —1.00
e FF = —0.50. O estado Bell-diagonal emaranhado e nao detectado por F' ¢é dado por ¢; =
—0.20, ¢ = 1.00 e ¢3 = 0.20. Para esse estado, foram medidas (Z; ® Zg) = 0.22 + 0.01 e
(X1 ® Xg) = —0.17£0.01, que resultam em F' = 0.15+0.01. Enquanto os valores tedricos sao
(Z1® Zg) = 0.20 e (X1 ® Xg) = —0.20, resultando em F' = 0.14. Como exemplo de estado
separavel, preparamos a identidade, que é o estado de mistura estatistica maxima. Para esse
estado, temos (Z; ® Zg) = 0.01 £0.01 e (X; ® Xg) = 0.00+0.01, levando a F' = 0.25 £+ 0.01.
Todos os valores esperados tedricos para as funcoes de correlagao sao nulos para a identidade,

com F' = 0.25. As fidelidades dos estados tomografados sao da ordem de 0.99, 0.97 e 0.98,
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Figura 4.4: Tomografia de estado dos trés estados. As partes reais sao multiplicadas por um
fator de 4 a fim de tornar os erros experimentais mais claros, e as partes imaginarias sao da
mesma ordem das flutuagoes nas partes reais das matrizes tomografadas em todos os casos. (7)
tomografia do estado |¢~). (i7) tomografia de estado da identidadade, o estado separdavel. (ii7)
o estado Bell-diagonal emaranhado e nao detectado por F'.
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Figura 4.5: Sequéncia de pulsos empregada na preparacao do estado emaranhado nao detectado
por F. A primeira parte, (A), é a passagem do estado de equilirio térmico para o estado pseudo-
puro |00), apds, o pulso modulado usando o GRAPE (B), a porta pseudo-EPR (C), o pulso
de leitura e a medicao. Essa ¢ a sequéncia para a medicao no nicleo de 3C. Para a medicao
no 'H, a sequéncia de pulsos é a mesma, mas com as linhas correspondentes a cada nicleo
trocadas. Acima cada retangulo indica um pulso de radiofrequéncia. A fase de cada pulso estd
acima dos retangulos, enquanto o angulo de rotagao estd abaixo.

respectivamente. Os estados tomografados podem ser vistos na Figura 4.4.

Como as testemunhas de emaranhamento W demandam a medi¢ao de mais um projetor,
a aplicagdo de mais um pulso de leitura é necessiria para a medigao de (Y7 ® Ys). Nesse
caso, o pulso (7/2), no *C. Os valores de (Y7 ® Ys) para os estados preparados siao dados
por 0.96 4+ 0.01, 0.96 £ 0.01 e 0.00 £ 0.01, respectivamente. Os valores esperados tedricos
sao, respectivamente, 1.00, 1.00 e 0.00. Para o estado |¢~), é preciso usar a testemunha dada
pelos valores da terceira da tabela 4.2, como o estado nao detectado por F estd na mesma
regiao do tetraedro (veja a Figura 4.2) a mesma testemunha de emaranhamento é adequada
para calcularmos o emaranhamento desse estado. Os valores medidos para W nos trés estados
preparados é W4y = —1.01 £ 0.01, para |¢~). Para o estado nao detectado por F, temos
Wig-y = —0.20 = 0.01, que mostra que esse estado ¢ detectado por W. Para a identidade,
temos W4y = 0.50 & 0.01.

O emaranhamento medido em cada estado é dado por 0.96 + 0.01, 0.14 + 0.01 e 0.00 +
0.01, respectivamente. A quantificacao de pseudo-emaranhamento foi feita usando a robustez

generalizada [96], discutida na Segao 3.1.

As preparagoes de estado para |®7) e a identidade foram feitas utilizando-se o método
proposto em [22], enquanto o estado nao detectado por F foi produzido utilizando a técnica
de otimizacao GRAPE [54] (veja a se¢ao 2.3.4 do Capitulo 2), que leva o estado |00) ao estado
v/0.6|00) 4+ +/0.4|11). Um gradiente de campo é aplicado de forma a eliminar as coeréncias
desse estado, e o estado desejado é obtido apds a aplicagdo de uma porta pseudo-EPR (veja a

Figura 4.5). O método de tomografia de estado aqui empregado é proposto em [121].
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Figura 4.6: Detecgao de emaranhamento por F' e pela robustez generalizada na relaxacao do
estado |¢~). A Figura mostra explicitamente que existem estados que sdo emaranhados mas
que nao sao detectados por F' nao apenas para estados Bell-diagonais, ja que a descoeréncia de
|¢p~) leva a estados fora da classe dos estados Bell diagonais. Essa regiao é localizada entre os
tempos proximos a 0.3s e 0.4s. Nas Figuras, 7 e Ty sao os tempos caracteristicos das curvas
de deteccao de emaranhamento pela robustez generalizada e por F, respectivamente. O tempo
Tc € o tempo aproximado que indica o fim da detec¢ao de emaranhamento por F.

Como uma extensao do estudo acima, a deteccao de emaranhamento por F' na relaxacao
do estado |¢~)foi estudada. Usando a robustez generalizada [96] para quantificar o emaranha-
mento, é possivel comparar a deteccao de emaranhamento pelos dois métodos. Como pode
ser visto na Figura 4.6, a testemunha de emaranhamento para de detectar o emaranhamento
em 7. = 0.32 segundos, proximo ao tempo de relaxagao transversa do hidrogénio, dado por
0.31(2) segundos para essa amostra, enquanto a robustez generalizada ainda mostra a presenga
de emaranhamento por alguns milissegundos a mais. No entanto, como fica claro a partir
da Figura, os valores de F' indicam a presenca de emaranhamento ao longo da maior parte
do processo de descoeréncia. Além disso, também fica claro, a partir da andlise de dados da
robustez generalizada, que o pseudo-emaranhamento decai com um tempo caracteristico dado
pelo menor tempo de descoeréncia do sistema, nesse caso, o tempo de relaxagao transversa do

niicleo de ¥C, que é de 0.11(2) segundos para essa amostra.

Na Figura 4.7, comparamos as testemunhas F' e W para a relaxagdo do estado |¢~). Por
um lado, vemos que W é mais sensivel que F' e é um melhor quantificador de emaranhamento.

Por outro lado, as duas testemunhas detectam o pseudo-emaranhamento na mesma regiao.
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Figura 4.7: Deteccao de emaranhamento por F e W na relaxagdo. As duas testemunhas
detectam emaranhamento na mesma regiao, mas W quantifica o emaranhamento melhor que

F.

4.4 Conclusoes

Nesse trabalho, foi feita a implementacao e andlise experimental da testemunha de emaranha-
mento F', proposta por Rahimi et al [119], no contexto de experimentos de RMN. Mostramos
explicitamente a deteccao de pseudo-emaranhamento em duas situacoes diferentes. Inicial-
mente, foi mostrada a regiao de deteccao de F' para a classe dos estados Bell-diagonais, com
exemplos de estados emaranhados que sao detectados e nao sao detectados por essa testemu-
nha, e um estado separavel. Também foi analisada a deteccao de pseudo-emaranhamento por
F no processo de descoeréncia de RMN, a relaxagao transversal. Nesse caso, foi claramente
demonstrada a presenca de um intervalo de tempo no qual ainda ha uma pequena presenca de
pseudo-emaranhamento, mas que nao é detectado pela testemunha de emaranhamento. Apesar
de essa testemunnha nao poder ser utilizada para a quantificacao de emaranhamento para as
duas classes de estados estudadas nesse trabalho, essa testemunha de emaranhamento pode
detectar o pseudo-emaranhamento para um grande nimero de estados nessas duas situagoes
com a realizacao de apenas duas medicoes sobre o sistema. Enquanto para a reconstrucao
completa do estado via tomografia de estado quantico, necessaria para a quantificacao de ema-
ranhamento usando medidas como a concurréncia e a robustez generalizada, é necesséria a

realizagao de oito experimentos (quatro medigoes no ¥C' e quatro no 'H).

Também foram propostas, via otimizacao por PSD, outras quatro testemunhas de emara-
nhamento W, que sao 6timas para cada uma das regioes de estados Bell-diagonal emaranhados.
Como pode ser visto por um exemplo, essas testemunhas podem detectar estados Bell-diagonal
emaranhados que nao sao detectados por F'. No contexto da relaxacao, a comparacao entre as

testemunhas de emaranhamento W e F' mostra que ambas detectam o pseudo-emaranhamento
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na mesma regiao, mas W possui a vantagem de quantificar melhor o pseudo-emaranhamento

nessa regiao.
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Capitulo 5

Experimentos de escolha retardada de
Wheeler

“It’s like neither”

R. P. Feynman

Alguns conceitos da mecanica quantica, como o emaranhamento e a dualidade onda particla
desafiam a nossa intuicao. A dualidade onda-particula é relacionada ao debate iniciado ainda
a época de Newton, sobre a natureza da luz, se ondulatéria ou corpuscular. No inicio do
século XIX, o experimento de fenda dupla de Young tornou mais aceita a visao ondulatéria da
luz. Einstein reacendeu a hipétese de uma natureza corpuscular da luz com os estudos ligados
ao efeito fotoelétrico, em 1905. Esse debate novamente ganhou folego, de forma mais ampla,
com a Mecanica Quantica, que previu comportamentos ondulatérios para os elétrons, como
as possibilidades de difracao e interferéncia dessas particulas. A dualidade entre esses dois
comportamentos levou Bohr a enunciar o seu principio de complementaridade, que afirma que
os comportamentos de onda e particula sao complementares e nao podem ser observados com
um unico aparato experimental. Para testar esse principio e excluir possiveis tipos de varidveis
ocultas ligadas a esse principio, Wheeler propos seu famoso experimento de escolha retardada,
que elimina uma relacao causal entre a escolha do aparato experimental e o comportamento do
sistema como onda ou particula. O recente desenvolvimento da area de informacao quantica
possibilitou a proposta de um novo experimento para testar o principio de complementaridade.
Essa proposta exige uma abordagem nova sobre esse principio, ja que apenas um aparato
experimental é utilizado para observar os comportamentos de onda e particula de um sistema
quantico. A complementaridade é presente nos dados experimentais que permitem a observacao

desses dois comportamentos, nao mais nos aparatos experimentais.

Este Capitulo trata de uma pequena revisao sobre o principio de complementaridade e o

experimento de escolha retardada de Wheeler, tanto na versao cldssica [13] quanto na versao

107
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quantica, proposta por Ioniciou e Terno [24]. Também sao discutidas as implementagoes expe-

rimentais desses experimentos no contexto de ética quantica [14,29-31].

5.1 Principio de Complementaridade

Sistemas quanticos comportam-se tanto como particulas como quanto ondas. Como discutido
no Capitulo 1, em um experimento de interferéncia de fenda dupla com elétrons, os elétrons
comportam-se como ondas ou como particulas. Os elétrons passam pelas fendas e formam
franjas de interferéncia nos detectores. Como explicar esse padrao de interferéncia sem a
hipotese de que o elétron passou por ambas as fendas? Einstein apontou que, pelo menos a
principio, seria possivel medir o recuo nos detectores devido a cada elétron que chegasse aos
detectores. Como explicar cada recuo desses sem a hipdtese de que o elétron tenha passado

por apenas uma das fendas?

O raciocinio de Einstein é intuitivo, como afirmado por Bohr [122]. Suponhamos que tanto
os recuos dos detectores quanto as franjas de interferéncia possam ser medidos. Dos dados
relacionados aos recuos, é obtida a informagao sobre o caminho que os elétrons passaram, por
uma das duas fendas. Para explicar o aparecimento das franjas de interferéncia, é necessaria
hipétese de que os elétrons passaram por ambas as fendas. No entanto, essa conclusao é auto-
contraditéria, ja que o comportamento do elétron dependeria de uma fenda pela qual nao

passou. Portanto, a mecanica quantica destruiria a si mesma por uma inconsisténcia interna.

A resposta de Bohr a esse raciocinio é tida como uma licao central da mecanica quantica.
Podemos registrar os recuos ou as franjas de interferéncia, mas nunca os dois juntos. O arranjo
para que um seja observado automaticamente elimina a observacao do outro. O elétron possui
momento p, o que implica em um comprimento de onda de de Broglie A\ = h/p. Para que sejam

observadas as franjas de interferéncia, deve-se fixar a posicao do detector tal que
L
Ay < AF < % A, (5.1)
s

em que AF é o espacamento entre as franjas, L é a distancia entre a fenda dupla e o anteparo e
s é a distancia que separa as duas fendas. Para que se possa obter por qual das fendas o elétron
passou, deve-se medir o recuo no detector com uma distancia pequena o suficiente para que se
possa distinguir entre um elétron de momento p = h/\ vindo de baixo, com uma inclinagao

s/L, e um elétron com o mesmo momento, mas vindo de cima, na inclinagdo oposta. Assim,

Apy < () % (5.2)

Combinando as duas equacgoes acima, que sao as condigoes para que o detector sirva para se
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observar os dois comportamentos, conclui-se que esse detector teria de ser incompativel com o

que o principio de incerteza [1] tem a dizer sobre sua dindmica na dire¢ao y:

AyAp, > g (5.3)

Esse fato levou Bohr a enunciar o seu principio de complementaridade: as medigoes de
varidveis canonicamente conjugadas impoem conclusoes conflitantes [123]. Quanto mais um ex-
perimento satisfaz as condi¢oes para a medicao de uma variavel, menos ele satisfaz as condigoes
para a medi¢ao de sua varidvel canonicamente conjugada. Dessa forma, a Eq. (5.3) é uma
quantificacao da complementaridade entre a posicao e o momento de uma particula. Vol-
tando ao experimento de dupla fenda, a incerteza na posicao das fendas, resultante de uma
medida suficientemente precisa do momento do elétron é a distancia entre dois maximos de
interferéncia, dado por D = AL/s. Como o principio de incerteza impossibilita a medi¢ao da
distancia entre as fendas a um valor mais preciso que D, as franjas de interferéncia nao sao
observadas. Assim, quando podemos obter a informacao sobre por qual fenda o elétron passou,
nenhuma interferéncia é observada. Segundo Bohr, o principio de complementaridade elimina
a conclusao paradoxal de que o comportamento do elétron depende da presenca de uma fenda

pela qual o elétron nao tenha passado.

5.1.1 Interferéometro de Mach-Zehnder

Um dos aparatos experimentais mais utilizados na literatura para experimentos envolvendo
o principio de complementaridade, nas mais diversas técnicas experimentais [124-130], é o
interferometro de Mach-Zehnder [131]. Esse interferometro funciona da seguinte maneira: um
féton incide em um divisor de feixe (BS, na Fig. 5.1), e se propaga via dois caminhos, a e b,
para um segundo divisor de feixe (BS,), que direciona a particula para um dos detectores. Ao
longo de um dos caminhos, ha um dispositivo que cria uma diferenca de fase ¢ entre os dois

caminhos.

Se o caminho a é associado ao estado |0) e o caminho b ao estado |1), temos a seguinte

sequéncia de transformagoes no estado do féton, se inicialmente no estado |0):

0 = (10} + 1) = —=(10) +e?l1) =

V2 V2

— cos§|0) - isin§|1>.

Ao fim do interferometro, as probabilidades de se detectar o f6ton nos detectores D, e D,
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Figura 5.1: Interferometro de Mach-Zehnder.

sao dadas, respectivamente, por
Py = cos?

P, = sin®

oS- e

(5.4)

Como pode se ver, as probabilidades de detecgao dependem da diferenca de fase entre os cami-
nhos, caracterizando um padrao de intereferéncia. Assim, o papel de cada um dos integrantes
do interferometro é claro. O primeiro divisor de feixe cria uma superposi¢ao dos estados |0)
e |1), enquanto o deslocador de fases cria a diferenga de fase entre os caminhos. O segundo
divisor de feixe apaga a informacao de caminho do estado do féton, eliminando a informacao
sobre por qual caminho o féton passou. Esse ultimo processo é a parte mais importante para o
experimento de escolha retardada, como veremos adiante na proxima Subsec¢ao. O experimento
de Mach-Zehnder, com fétons individuais, foi realizado pela primeira vez pelo grupo de Aspect,
em 1986 [132].

Esse esquema pode facilmente ser entendido em um contexto mais geral de computacao
quéantica, através de uma sequéncia de portas légicas [133]. Uma vantagem dessa abordagem é
a independéncia de um sistema experimental especifico, de forma que entendendo-se o experi-
mento em um sistema, entende-se em todos os outros. Os divisores de feixe sao representados
por portas Hadamard, enquanto o deslocador de fase é representado por uma porta de fase.
Em particular, qualquer experimento de interferéncia com um ¢-bit pode ser entendido pela

sequencia ilustrada no circuito quantico abaixo

Uma conexao direta desse interferometro com a computacao quantica é dada pela seguinte
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construgao [131], que utiliza uma porta U controlada atuando em dois sistemas: um g-bit
inicialmente no estado |0) e um segundo ¢-bit no estado [¢), autoestado de U. Essa contrugao

pode ser descrita pelo seguinte circuito:

0)
) (U]

Nesse exemplo, mostrado no circuito acima, temos a seguinte sequéncia de transformacoes

nos g-bits:
0)®[¢) — %(W +1)) @) = %OO) +e1) @ [Y) —
— COS§|O> - isin§|1> ® |u). (5.5)

Como o estado do ¢-bit auxiliar, [+), é autoestado de U, seu autovalor e é “jogado” para
o estado do primeiro ¢-bit, a frente da componente |1) do estado, criando uma diferenga de
fase. Como podemos ver claramente pela sequéncia de transformagoes (5.5), esse circuito é
uma simulagao exata de uma medida interferométrica usando um interferometro de Mach-
Zehnder e é a base de vérios algoritmos quanticos, como o algoritmo de Shor [18] e o circuito

de espalhamento [134].

5.2 O experimento de escolha retardada de Wheeler

Uma das opgoes levantadas por Wheeler [13] para a realizacdo do experimento de escolha re-
tardada utiliza o interferometro de Mach-Zehnder. Nesse caso, o principal ingrediente, como
mencionado na Subsecao anterior, é o segundo divisor de feixe do interferometro. A fungao
desse divisor de feixe é apagar a informacgao sobre qual caminho o féton passou, o que per-
mite a observagao do padrao de interferéncia nos detectores da Fig. 5.1. Assim, a presenca
ou nao desse divisor de feixe é o que implica na observacao de um padrao de interferéncia,
caracteristico de uma onda, ou na obtencao de informacao sobre o caminho percorrido pelo

foton, caracteristico de uma particula.

Na auséncia do segundo divisor de feixe, o estado do féton logo antes de chegar ao detector

é dado pela superposicao \%(|O) + 1)), que implica em uma estatistica nos detectores dada por

POI
P =

N N

, (5.6)
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Figura 5.2: Proposta de experimento de escolha retardada utilizando um interferometro de
Mach-Zehnder. Retirado de [13].

que é independente da diferenca de fase criada pelo deslocador de fase. Assim, dependendo
de como o aparato experimental é montado, se observa um fenémeno de interferéncia ou se
obtém qual dos caminhos do interferometro foi percorrido pelo féton. Mas, em conformidade
com o principio de complementaridade, nao é possivel se realizar os dois tipos de observagao

simultaneamente.

Adicionando a esse experimento o ingrediente da escolha retardada, obtém-se o arranjo
experimental da Fig. 5.2. Nesse caso, a proposta de Wheeler ¢ de que a posi¢ao dos detectores
seja trocada entre as posigoes C1 e Cy ou Cf e C4 a partir da escolha do experimentador e de
forma que o féton ja tenha passado primeiro divisor de feixe, A. E importante notar que os
eventos da passagem pelo primeiro divisor de feixe e a escolha por quais posicoes dos detectores,
se C1 e Cy ou C] e Cf, devem ser desconectados causalmente. Ou seja, devem possuir uma
separagao tipo espago. Nas palavras de Wheeler (em tradugao livre), como nenhum sinal pode
viajar mais rapido do que a luz “temos uma estranha inversao na ordem normal do tempo.
Nés, agora, colocando ou retirando o espelho temos um efeito inevitavel sobre o que podemos

dizer sobre o passado do féton.” [135].

5.2.1 Realizagao experimental

Desde a proposta de Wheeler, vérios experimentos foram realizados [132,136-139], mas nenhum
seguiu completamente as ideias originais. Em 2007, Jacques et al realizaram o experimento
de acordo com a proposta de Wheeler em um experimento de 6tica quantica. Para tal, foi
utilizada uma montagem em que o segundo divisor de feixe é colocado ou retirado de forma

aleatdria, com o auxilio de um gerador de nimeros aleatérios quantico [140].

Os fotons sao emitidos de um centro de vaga de nitrogénio em diamante e sao enviados com
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Figura 5.3: Realizacao experimental do experimento de Wheeler. Retirado de [14]

uma polarizacao bem definida em um divisor de feixe para um interferometro com 48 metros de
comprimento, com dois bragos associados a polarizagoes ortogonais S e P. O divisor de feixe
removivel BSgiq4q (veja a Fig. 5.3) consiste de uma combinagao de uma placa de meia onda, um
divisor de feixe de polarizacao BS’, um modulator eletro-6tico com eixo ético orientado a 22, 5°
das polarizagoes de entrada e um prisma de Wollaston. A escolha entre as duas configuragoes
¢é feita pelo modulador eletro-ético, que pode ser configurado em duas configuracoes dentro
de um tempo de 40ns. Se uma tensao ¢ aplicada ao modulador, o divisor de feixe BSyupus €

colocado, caso nao seja aplicada a tensao, o divisor de feixe é ausente.

O tamanho dos bragos do interferometro (48m) implica em um tempo de voo para os fétons
de 160ns. Um nimero binario aleatério 0 ou 1, gerado por um gerador de niimeros aleatoérios
quantico, decide pela aplicagao ou nao da tensao sobre o modulador eletro-6tico em 40ns, depois
de um atraso do circuito eletronico de 80ns. Dois sinais sincronizados a partir de um relégio
sao usados para disparar a emissao do foton e o gerador de nimeros aleatérios quantico. No
referencial do laboratorio, a escolha aleatoria entre as duas conFiguragoes do interferometro, se
aberto ou fechado, é feita simultaneamente com a entrada do fo6ton no interferometro. Como o
gerador de nimeros aleatérios quantico esta ao final do interferometro, podemos garantir que
o féton entre no cone de luz futuro da escolha aleatéria quando estd no meio do interferometro,

apods ter passado por BSiuput-

O experimento foi realizado modificando-se aleatoriamente o estado do modulador para
cada féton enviado ao interferometro, correspondendo a uma escolha aleatoria entre as duas
configuragoes possiveis, com o segundo divisor de feixe presente ou ausente. A diferenca de
fase entre os dois bracos do interferometro é obtida com o auxilio de um atuador pizoelétrico.
Na Fig. 5.4 observa-se claramente em (a) a apari¢ao de um padrao de interferéncia quando
a tensdo é aplicada sobre o modulador eletro-6tico. Na mesma Figura, em (b) é observada a

mesma probabilidade de detecgao nos dois detectores quando o modulador nao recebe tensao.
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Figura 5.4: Resultados do experimento de escolha retardada. Retirado de [14]

Essa realizacao do experimento de escolha retardada de Wheeler mostra que o comporta-
mento do féton em um interferometro depende da escolha do observavel que é medido, mesmo
que a escolha seja feita em uma posicao e um instante que sejam separados da entrada do féton

no interferometro por um intervalo de tipo espaco.

5.3 Versao quantica do experimento de escolha retar-
dada

A proposta de Wheeler elimina uma possivel relacao causal entre o comportamento do ¢-bit, se
de onda ou particula, com a escolha do aparato experimental a ser utilizado. No entanto, ainda
persiste a complementaridade entre os dois aparatos experimentais: ou o interferometro esté
aberto, o que leva a um comportamento de particula, ou esta fechado, o que implica em um
comportamento ondulatério. Isso implica que uma visao realistica dos ¢-bits ainda pode ser

obtida, ja que os g¢-bits comportam-se como ondas ou como particulas durante todo o tempo.

Em 2011, motivados por essa questao, Ioniciou e Terno [24] propuseram uma versao quantica
desse experimento, trocando o controle classico da proposta de Wheeler por um dispositivo
quantico. Usando a linguagem de circuitos quanticos, a proposta de Wheeler pode ser encarada
como um sistema contendo um ¢-bit auxiliar no estado |+) = \%(|0> + |1)), que sofre uma
medida e o segundo divisor de feixe do interferometro de Mach-Zehnder é ausente ou presente,
dependendo do resultado dessa medida. Esse dispositivo pode ser representado por uma porta
Hadamard que atua ou nao condicionada ao resultado da medida sobre o ¢-bit auxiliar (veja
a Fig. 5.5(a)). Se esse dispositivo é trocado por um dispositivo quantico, que consiste de um
g-bit auxiliar em um estado de superposicao que atua como controle de uma porta Hadamard-
controlada, que tem como alvo o g¢-bit que se encontra no interior do interferometro. Esse

dispositivo pode ser representado pelo circuito da Fig. 5.5(b).

A introducao desse dispositivo implica que o segundo divisor de feixe estda em um estado de

superposicao entre estar “presente e ausente”. Da interpretacao de Wheeler do experimento
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Figura 5.5: Representacao em circuitos quanticos dos experimentos de escolha retardada de
Wheeler (a) e sua versao quantica (b). Retirado e adaptado de [24].

[135], isso implica que o ¢-bit estd em uma superposigao de particula e onda ao mesmo tempo.
Uma outra implicacao da introducao do dispositivo quantico é a quebra da ordem temporal
entre as medidas sobre o ¢-bit auxiliar e sobre o ¢-bit que passa pelo interferometro (referido
como sistema daqui em diante). A medida sobre o ¢-bit auxiliar pode ser feita ap6s a medida
sobre o sistema, e o comportamento do sistema sé é conhecido, se de particula ou de onda, apds
a correlacao dos resultados experimentais entre as medidas sobre o ¢-bit auxiliar e o sistema.
Combinados, esses fatos implicam na nao necessidade de uma separacao tipo espago entre a
entrada do ¢-bit no interferometro e a escolha se o segundo divisor de feixe estara presente ou

nao.

Ao final do circuito, o estado do sistema todo é dado por

|t) = cosa|p)s|0) 4 + sin a|w)g|1) 4, (5.7)

em que |p) = \%(|O) +€'?|1)) é o estado ligado ao comportamento de particula e |w) = cos £]0) —
isin £|1) é o estado ligado ao aparecimento de franjas de interferéncia. A estatistica observada

no detector Dy agora é dada por

Io(p,a) = I, cos® a + L,(¢) sin® (5.8)

e I, =1/2 é a contagem no detector caracteristica de uma particula e I,, é a contagem ligada ao
comportamento ondulatério e ligada a visibilidade V pela relacao V = (Lnae — Imin) / (Imaz+Lmin)
= sin? o. Dessa forma, temos uma transi¢ao suave entre o comportamentos de particula, para

a = 0, e o comportamento ondulatério, para a = 7/2 (veja a Fig. 5.6).

O segundo divisor de feixe controlado quanticamente faz transcender a dicotomia entre onda
e particula nos estados do ¢-bit, permitindo que esse seja preparado em uma superposicao de
ambos. Por exemplo, se a medida sobre o ¢-bit auxiliar é feita na base |£), o estado do sistema

é dado por uma superposicao cos a|p) =+ sin a|w), que é uma superposi¢ao sem anélogo cléssico
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1,(@. )

Figura 5.6: Transigdo suave entre os comportamentos de onda e particula. Retirado de [24].

e que garante o carater quantico do sistema.

A introducao do divisor de feixe quantico nos permite excluir modelos de varidveis ocultas
nos quais “onda” e “particula” sejam propriedades realistas do sistema, ou seja, propriedades
intrinsecas e independentes de qualquer operagao feita sobre o sistema. Caso exista, esse modelo
deve satisfazer a duas condigoes: primeiro, a de que deve reproduzir a estatistica prevista pela
mecanica quantica e em segundo lugar de que um dado ¢-bit possua a propriedade de ser uma
onda ou particula intrinsecamente. A segunda hipdtese faz com que a nao existéncia desse
modelo elimine teorias de varidveis ocultas existentes [141] que tenham nogoes realistas de
onda ou particula. Na base computacional A® .S = (00,01, 10, 11) a estatistica para o sistema
conjunto, formado pelos dois g-bits, é dada por

1 1
pla,b) = (5 cos? a, sin® a cos? g, 5 cos® o, sin? a cos? g) ) (5.9)

Nenhum modelo satisfatério de variaveis ocultas descreve essa estatistica e possui ondas ou
particulas como propriedades realistas de um ¢-bit. Pode-se assumir que a fonte emita aleatori-
amente ondas e particulas, com alguma probabilidade. No entanto, para que a estatistica (5.9)
seja obtida, os g-bits exibem um comportamento inconsistente: em um interferometro aberto
ondas obedeceriam a uma estatistica associada a particulas, enquanto em um interferometro
fechado particulas exibiriam um padrao de interferéncia, propriedade caracteristica de ondas.
Consequentemente, as propriedades de onda e particula perdem o sentido. A demonstracgao

desse fato em detalhes faz parte dos resultados dessa tese e é dada no Capitulo seguinte, em
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Figura 5.7: Esquema da montagem experimental para o experimento de escolha retardada
com controle quantico. Acima, o esquema de montagem do interferometro, com as laminas de
“onda” e “particula”. No detalhe, o esquema de montagem dessas laminas. Retirado de [29].

um contexto mais geral, com a presenca de ruido branco.

5.3.1 Realizagcao experimental via 6tica quantica

Trés experimentos foram realizados utilizando fétons individuais, por meio de diferentes monta-
gens experimentais [29-31]. O primeiro usa os graus de liberdade de polarizagao dos fétons [29]
para implementar o circuito dado na Fig. 5.5 (b), e demonstra o cardter quantico do experi-
mento fazendo medidas sobre o ¢-bit auxiliar em diferentes direcoes de polarizacao. O segundo
experimento utiliza um circuito fotonico integrado [30], seguido de um teste de violagao de desi-
gualdades de Bell para se fazer a diferenciacao do estado do sistema para uma mistura classica.
A terceira implementacao trata do uso de dois fétons inicialmente emaranhados [31], com um
deles passando por um interferometro de Mach-Zehnder e o outro passa por um modulador
eletro-6tico que permite caracterizar o comportamento do féton que passou pelo interferometro,

se de particula ou onda.

Implementacao de Tang et al.

Na implementacao realizada por Tang e seus colaboradores [29], os f6tons individuais, emitidos
pela fonte com polarizacao bem definida, passam por um interferometro de Mach-Zehnder,
como descrito na Fig. 5.7. O féton auxiliar passa pelas duas laminas “onda” ou “particula”,

que fazem parte do controle quantico que coloca o estado dos dois fétons na superposicao dada
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Figura 5.9: Esquema em circuito do dispositivo fotonico integrado usado no experimento.
Retirado de [30].

na Eq. (5.7) e podem ser vistas no detalhe da Fig. 5.7. O controle da fase do f6ton que passa
pelo interferometro é feito pelas placas de quartzo colocadas antes do primeiro divisor de feixe
(BD1). O segundo divisor de feixe (correspondente a segunda Hadamard) no interferometro
fechado é dado por BD3, BD4 e HWP2 (HWP1). Para a lamina de meia onda na lamina “onda”,
o eixo Otico é ajustado a 22,15°, o que garante o aparecimento das franjas de interferéncia e o
comportamento como onda do féton. No caso da lamina de “particula”, o eixo ético é ajustado

a 0° e o interferometro é aberto, com o f6ton comportando-se como particula.

A terceira parte do experimento consiste no controle quantico através das duas laminas de
“onda” e “particula”. Fétons individuais sdo preparados com um estado de polarizacao |pol) =
cosa|H) + sina|V) antes de BD2 e passam pelas laminas de “particulas”e “ondas”, de forma
controlada pela polarizacao desse féton. As duas laminas sao entao combinadas por BD5, com o
estado dos f6tons dado pela Eq. (5.7). A detecgao é feita por contadores de fétons, associados a
cada um dos caminhos do interferometro. Para que uma superposicao entre os estados de onda
e particula seja observada, ¢ inserido um polarizador a 45° para que sejam pos-selecionados
fétons nos estados |[+) e |—). A comparagao na contagem do detector do caminho 1 entre os
estados de Eq. (5.7) e uma mistura estatistica, dependendo do angulo de polarizagdo (a)) do
foton auxiliar é mostrada na Fig. 5.8. Essa diferenca entre os comportamentos de uma mistura
classica e da superposicao entre os estados de particula e onda na Fig. 5.8 mostram o carater

quantico do sistema.

Implementagao de Peruzzo et al.

A segunda implementacao experimental por ética quantica da proposta de Terno e Ioniciou é
devida a Peruzzo e seus colaboradores [30], que utilizaram um dispositivo fotonico integrado e
fétons individuais emitidos por conversao paramétrica, inicialmente nao emaranhados. Um dos
fétons passa pelo interferometro, representado pelo féton s na Figura 5.9, enquanto o féton a

controla o segundo divisor de feixe, responsével pelo estado final do sistema (Eq. (5.7)). Para
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Figura 5.10: Resultados experimentais (a), os pontos brancos sdo os pontos experimentais,
para a transi¢ao entre os comportamentos de onda e particula, comparados com os resultados
esperados teoricamente (b). Em (c) e (d), a comparacao entre os resultados experimentais
(pontos amarelos em (c)) e tedricos (d) para o teste de violagao de desigualdade de Bell, com
a violagao na regiao em azul nos gréficos. Retirado e adaptado de [30].

se garantir a diferenca desse estado para um estado em que o féton a esteja em uma mistura

estatistica classica, eles acoplam o sistema a um teste de violacao de desigualdades de Bell.

Em maiores detalhes, o féton s entra no interferometro passando pela porta Hadamard (H
na Figura), na parte inferior da Fig. 5.9. A fase relativa ¢ é aplicada entre os dois modos do
interferdbmetro. Entao, a Hadamard controlada (CH) é implementada por meio de uma porta Z
controlada nao-deterministica, por meio de dois interferometros de Mach-Zehnder adicionais.
O féton auxiliar é controlado por um deslocador de fase, que determina o estado quantico do
segundo divisor de feixe, em superposicao de presente e ausente. Por tltimo, as medidas locais
para o teste de violagao de desigualdade de Bell sao feitas por meio de rotagoes locais, Uy e
Upg, seguida da deteccao dos fétons. As portas sao implementadas por acopladores direcionais
de refletividade 1/2 (de; — des e deg — deys) e 1/3 (deg — deg), além de aquecedores resistivos

(retangulos alaranjados), responsédveis pela implementacao dos deslocadores de fase [4]. A
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Figura 5.11: Esquema da montagem experimental para a realizacao do experimento de escolha
retardada. No lado esquerdo, o aparato para o féton auxiliar ¢, enquanto a direita é mostrado
o aparato para o féton de teste t. Retirado e adaptado de [31].

comparagao entre os resultados teéricos e experimentais pode ser vista na Fig. 5.10 (a) e (b),
assim como a observagao da violacao da desigualdade de Bell para o estado da Eq. (5.7), em

(c) e (d) da mesma Figura.

A partir da verificacdo de violacdo da desigualdade de Bell pelo estado dado em (5.7),
¢é garantido o cardter quantico desse sistema e elimina-se uma possivel fuga de deteccao da
proposta tedrica e das realizagoes experimentais via RMN! [27,28]. Nessa implementagao,
credita-se a correlacao entre o comportamento do féton s, se como onda ou particula, e o

estado do féton s ao emaranhamento presente no estado final do sistema, dado por (5.7).

Implementacao de Kaiser et al.

A dltima implementacao de um experimento de escolha retardada controlado por um dispo-
sitivo quantico é devida a Kaiser e seus colaboradores [31]. Nesse experimento, a proposta
de Toniciou e Terno [24] foi alterada, com os dois g-bits incialmente emaranhados e apenas
um deles passando por um interferometro de Mach-Zehnder, com o ¢-bit auxiliar controlando
o comportamento do ¢-bit que passa pelo interferometro, se corpuscular ou ondulatério. O
comportamento do ¢-bit que passa pelo interferometro sé é conhecido apds a correlacao com o
resultado de uma medida feita sobre o ¢-bit auxiliar. Como na implementacao realizada por
Peruzzo e seus colaboradores, um teste de violacao de desigualdades de Bell é realizado apds a
passagem dos dois fétons por todo o aparato experimental, para se garantir o cardter quantico

desse experimento.

Para realizar experimentalmente essa proposta, uma fonte emitindo fétons individuais com

os graus de polarizagdo emaranhados envia um féton ¢ para um interferometro de Mach-

lyeja o Capitulo seguinte para uma discussdo em detalhes da implementacio de [27].
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Figura 5.12: Resultados experimentais. Os pontos pretos sao os pontos experimentais, com
suas respectivas barras de erros. A superficie solida é a previsao tedrica, com a regiao vermelha
indicando a regiao em que ocorre a violagao de desigualdade de Bell. Em (a), a curva para
a detecgao do féton c realizada na base {H,V'}, enquanto em (b) é mostrada a curva para a
detecgao de ¢ na base {D, A}. Retirado e adaptado de [31].

Zehnder, que é aberto para fétons com polarizagao horizontal e fechado para fétons verti-
calmente polarizados (veja a Fig. 5.11). O controle da polarizacao do féton ¢ é feito pelo uso
de um divisor de feixe dependente de polarizacao. O segundo féton ¢ é enviado para outro
laboratério, distante 20m do primeiro, e utilizado como féton auxiliar, permitindo a deter-
minacao do comportamento do féton ¢: se onda, particula ou uma superposicao entre os dois

comportamentos.

O divisor de feixe quantico (QBS na Fig. 5.11) é composto de duas partes. A primeira
é o divisor de feixe dependente de polarizagao (PDBS), que reflete totalmente fétons com
polarizagao horizontal e divide o feixe 50/50 para f6tons verticalmente polarizados. Esse divisor
de feixe especial é obtido a partir da combinacao de materiais 6ticos [142]. Apds PDBS, cada
estado de polarizacao do féton t é associado a um dos comportamentos complementares, onda
ou particula. O segundo estagio do divisor de feixe quantico é a passagem pelos divisores de
feixe PBS, e PBS,, que apagam toda a informacao que tenha existido potencialmente na
saida de PDBS [143]. Dessa forma, a tnica forma de se conhecer o comportamento do f6ton

detectado em um dos detectores Dy, Dy, Dy € Dy é através de uma medida sobre o féton c.

O féton ¢ passa pelo aparato mostrado no lado esquerdo da Fig. 5.11 e consiste de duas
partes. Inicialmente, o féton passa por um modulador eletro-6tico (EOM na Fig. 5.11), que
permite o controle da polarizacao desse féton, permitindo superposicoes entre os estados de
polarizagao, cos | H)+sin o|V') . Apds a passagem do féton por PBSs, o féton auxiliar é trans-
mitido (|H)) ou refletido (|V')). Isso projeta o estado do f6ton ¢ no estado cos a|p) — sin ajw),
no caso de um clique em Dy, ou no estado sin a|p) + cos aw), quando o detector Dy é acio-
nado. Escolhendo-se 0 < o < 7/2, obtem-se uma mudanga continua entre os comportamentos

de onda e particula do féton ¢. Essa transicao entre os dois comportamentos é mostrada na
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Fig. 5.10, tanto com o f6ton auxiliar detectado nas bases {|H), |V)} e {|D),|A)}, em que |D)
= S(H)+[V)) e |A) = &(H) = V).

Assim como na implementacao de Peruzzo, é creditado o carater quantico desse experimento
ao emaranhamento entre os dois fétons, e verificado experimentalmente através de um teste
de violagao de desigualdade de Bell. Além disso, o emaranhamento é apontado pelos autores
como o recurso responsavel pela possibilidade de implementacao do divisor de feixe com controle

quantico e da correlagao entre o estado do féton ¢ com o comportamento do féton t¢.

O emaranhamento também é apontado como o recurso principal dos experimentos de Pe-
ruzzo e Kaiser por Lloyd [144], como o responsavel pela correlagao e pela possibilidade de se
inverter a ordem das medidas do foton auxiliar e do foton que passa pelo interferometro nesses
dois experimentos. No entanto, na Secao 6.2 é mostrado que essa correlagao é robusta a pre-
senca de ruido branco, mesmo em niveis em que nao exista a presenca de emaranhamento no

sistema, como no caso de RMN, por exemplo.



124 5 Experimentos de escolha retardada de Wheeler



Capitulo 6

Resultados II: realizacao, via RMN, da
versao quantica do experimento de

escolha retardada

Nesse Capitulo sao discutidos os dois resultados ligados a proposta de Ioniciou e Terno para
uma versao quantica do experimento de escolha retardada [24]. Inicialmente, é discutida a
implementacao experimental, anterior as realizacoes via ética quantica discutidas no ultimo
Capitulo, dessa proposta utilizando as técnicas de RMN [27]. Feita essa discussao, é demons-
trada explicitamente a robustez quanto a presenca de ruido branco das correlagoes entre o
estado do ¢-bit auxiliar e o comportamento do ¢-bit que passa pelo interferometro, se de onda
ou particula [33]. Além disso, é demonstrada a incompatibilidade de modelos de varidveis
ocultas que possuam nocoes realistas de onda ou particula, mesmo no caso em que o sistema

estd em contato com um ambiente com uma quantidade arbitraria de ruido branco.

6.1 Realizacao experimental da versao quantica do ex-

perimento de escolha retardada

Nessa Secao, utilizando as técnicas de RMN, é estudada experimentalmente a versao quantica
do experimento de escolha retardada, proposta por loniciou e Terno [24] (veja a Secdo 5.3
do Capitulo anterior). Como ja discutido, nessa proposta o segundo divisor de feixe de um
interferometro de Mach-Zehnder, como na Fig. 6.1, estd em uma superposicao de estar ausente
e presente. Em outras palavras, o interferometro estd em uma superposicao de estar aberto
e fechado. Essa superposicao leva o g-bit que passa pelo interferometro a uma superposicao

entre onda e particula. Os resultados experimentais obtidos mostram bom acordo com a teoria
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Figura 6.1: Interferometro de Mach-Zehnder com B.S; em superposi¢ao de estar ausente e
presente. Retirado e adaptado de [27].

e mostram que, contrario ao principio de complementaridade, é possivel a observacao dos
comportamentos de onda e particula de um sistema utilizando um mesmo aparato experimental.
Esse fato é uma consequéncia da natureza quantica do dispositivo que controla o sistema

quantico, o segundo divisor de feixe nesse caso (como mostrado na Fig. 6.1).

A ideia, como discutido na Secao 5.3, é a seguinte: o experimento de escolha retardada
classico pode ser implementado utilizando um gerador de nimeros aleatérios quantico [14],
como discutido na Segao 5.2.1. Esse gerador pode ser realizado utilizando-se um ¢-bit auxiliar
A em estado de superposicao uniforme e medido apds o ¢-bit do sistema S passar o primeiro
divisor de feixe. A saida da medida sobre A (0 ou 1) define se o interferémetro esté aberto ou
fechado [14]. Na versao quantica, esse controle cldssico é substituido por um controle quantico,
antes da medida sobre o ¢-bit auxiliar [24]. Os dois comportamentos podem ser observados a

partir da correlacao entre os resultados das medidas sobre A e S.

A transformacao empregada por BSy é controlada coerentemente pelo ¢-bit auxiliar de
forma que, se esse ¢-bit ¢ medido no estado |0) 4, BSs estd ausente (o interferémetro é aberto)
e o estado final ¢ [0)4[p)s com |p)s = (|0)s + €?|1)s) //2, representando o comportamento de
particula do ¢-bit S. Por outro lado, se o estado de A é dado por |1) 4, BS5 estd presente (o inter-
feroemtro fechado) e o estado final é 1) 4|w)g em que |w)s = /2 (cos (6/2) |0)s — isin (6/2) |1)s),
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(a) (b) (c)

Figura 6.2: Esquema para a sequéncia de operagoes realizadas no experimento de escolha
retardada. No primeiro bloco (a), o estado inicial é preparado e a superposi¢ao do estado de
S é criada. No segundo bloco (b), temos a sequéncia de operagoes para a implementagao da
porta Hadamard controlada. O tltimo bloco (c) é a medida forte nao seletiva feita sobre o
¢-bit auxiliar. Retirado e adaptado de [27].

ligado ao comportamento ondulatorio de S. O ¢-bit auxiliar também pode ser preparado em
uma superposi¢ao da forma cos(a/2)|0)4 + sin(a/2)|1)4, nesse caso, apés BSy, obtemos o
estado [24] (Eq. (5.7):

) = cos (%) 10)4lp)s + sin (%) 1) alw)s. (6.1)

Esse cenario é completamente diferente do caso de informagao parcial das quantidades com-
plementares discutida por Englert em [145], no qual uma interagao fraca com o interferémetro
permite a obtencao de informacgao incompleta sobre essas quantidades. Nesse mesmo trabalho
foi apresentada uma desigualdade que limita a informacao maxima que pode ser obtida simul-
taneamente sobre os dois comportamentos, padroes de interferéncia e informagao de caminho.
Nesse caso se tem o conhecimento completo sobre as duas propriedades, deixando o ¢-bit em

uma superposicao de ambos os comportamentos [24].

O experimento foi realizado utilizando espectroscopia por RMN de estado liquido com uma
amostra de de CHCl3, marcada com *C' e que contém dois spins 1/2. A amostra foi preparada
misturando-se 50 mg de CHCIl3 99 % em uma solucao de 0,7 ml de acetona deuterada a 99%
em um tubo de 5 mm. A amostra de cloroférmio enriquecido foi fornecida por Cambridge
Isotope Laboratories - Inc. Os experimentos foram feitos a temperatura ambiente (25° C), em
um espectrometro Varian 500 MHz Premium Shielded e uma sonda de dupla ressonancia de

5mm, equipada com bobinas de gradiente, instalados no Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas.

A Fig. 6.2 mostra o circuito para o procedimento experimental. O ¢-bit representado
pelo spin nuclear do Hidrogénio exerce o papel de ¢-bit auxiliar, enquanto o spin do carbono
representa o ¢g-bit S. O primeiro bloco da Fig. 6.2 executa a preparacao de estados inicial e cria

a superposi¢ao do estado de S. O estado pseudo-puro inicial |00) 4 ¢ é preparado aplicando-se
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a sequéncia de pulsos de radiofrequéncia e gradientes de campo dada na Secao 2.4 do Capitulo

2. Apéds a preparacao do estado inicial, uma rotacao (a)H é aplicada sobre o 'H, para que

o estado cos(a/2)|0) 4 + sin(a/2)|1)4 do ¢-bit auxiliar sej%ja preparado. Uma porta pseudo-
Hadamard, (7r/2)5, é aplicada ao '*C, criando a superposicao (|0)s + [1)s) /v/2. A diferenca
de fase é introduzida por uma rotagao de # na direcao z, aplicada também sobre o nucleo de
carbono. No segundo bloco da Fig. 6.2, o controle quantico do interferometro é implementado
por meio de uma porta Hadamard controlada [146], decomposta em quatro rotacoes e duas
portas CNOT, como mostrado na Fig. 6.2. O terceiro bloco do procedimento experimental
é a parte de medida forte na base de autoestados de o, sobre o ¢-bit auxiliar [76,82] (veja a
Subsec¢ao 2.5.4 no Capitulo 2). Apés o ultimo bloco, a informagao sobre a natureza corpuscular
ou ondulatéria do g-bit pode ser obtida a partir de uma tomografia de estado parcial dos spins

nucleares.

A medida forte é implementada da seguinte maneira: a sequéncia da Fig. 6.2 leva a perda
de coeréncia do spin de 'H pela aplicacao de pulsos e gradientes de campo. A coeréncia do
spin de 3C ¢é protegida pelo pulso (7‘(‘):0, que refocaliza sua coeréncia. Esse proocedimento
implementa a medida forte na direcao z, ja que a matriz densidade do sistema ¢é exatamente a

mesma obtida em um ensemble de medidas projetivas na direcao z sobre o ¢-bit auxiliar.
Empregando essa medida forte sobre o ¢-bit auxiliar, obtemos a seguinte matriz desvio

1+ o2 o2
Apz o —5— ®cos (§> p)s(pl+
1 —of 2
+ 2"3 ® sin (%) lw)s(w). (6.2)

A matriz desvio na Eq. (6.2) é uma matriz diagonal por blocos, em que cada bloco contém
a informagao sobre o comportamento ondulatério ou corpuscular do sistema. Como RMN lida
com um ensemble de moléculas, nao é possivel a realizacao de uma medida e a subsequente pos-
selecao dos resultados. No entanto, é possivel se implementar uma medida forte nao seletiva
sobre o sistema a partir de uma dinamica nao-unitaria. Seguindo a dinamica de apenas um
elemento da matriz desvio (6.2), pode-se emular a pés-selecao de um dado resultado para a
medida do ¢-bit auxiliar. Nota-se que nao é necessaria a tomografia completa do estado para
se explorar os aspectos da complementaridade entre onda e particula de um spin. Isso pode ser
feito seguindo-se a dinanima de apenas um elemento da matriz desvio: aquele que representa

a populacao do estado inicial do interferometro.

Na Fig. 6.3 pode ser observada a transicao continua, em funcao do parametro «, do
comportamento ondulatério (a oscilagao em fungao de #) para o comportamento caracteristico
de particula (a probabilidade constante em fungao de ). Esses dois aspectos complementares
podem ser observados nesse Unico arranjo experimental a partir de medidas da magnetizagao

dos spins nucleares.
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Figura 6.3: Probabilidade de se detectar o estado inicial, Tr (Ap|10) 4, 5(10]). Os pontos repre-
sentam os pontos experimentais e as linhas sao as curvas esperadas teoricamente. Retirado e

adaptado de [27].

Resumindo, implementamos a versao quantica do experimento de escolha retardada de Whe-
eler, proposto teoreticamente por Ioniciou e Terno [24]. Os resultados obtidos estao em acordo
com as predigoes tedricas e revelam novos e importantes aspectos do principio de complemen-
taridade de Bohr. Uma reinterpretacao desse principio se faz necessaria, ja que os resultados
exibidos na Fig. 6.3 mostram que é possivel se preparar um sistema em uma superposicao dos
aspectos de onda e particula. Esse fato permite que sejam observados os comportamentos de
onda e particula com o mesmo aparato experimental, ja que temos um dispositivo capaz de
controlar de forma coerente a interferéncia entre os dois caminhos do interferometro. Esse fato
é contraditério com a afirmacao original do principio de complementaridade. Além disso, isso
nos forca a descartar os comportamentos de onda e particula como propriedades realistas do

sistema [24], como mostraremos na préxima Se¢ao.

6.2 Dualidade onda-particula em um ambiente com ruido

branco arbitrario

A introdugao do controle quantico na proposta de Ioniciou e Terno [24] possui duas con-
sequéncias principais. A primeira delas é a de que o experimentador pode medir o ¢-bit auxi-
liar ap6s a detecgao do g-bit que passa pelo interferometro (sistema). Os comportamentos de

onda ou particula sao obtidos pela correlacao entre os dados experimentais para as medidas
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sobre o ¢-bit auxiliar e sobre o sistema. A complementaridade nao estd mais nos arranjos
experimentais, ja que apenas um aparato experimental é utilizado, mas nas correlagoes entre
os dados experimentais [24,27-31]. Essa propriedade do sistema permite uma transigao suave
entre os comportamentos de onda e particula do sistema. A segunda consequéncia, talvez a
mais importante, é a demonstracao de que, no caso de estados puros, nao existe um modelo
de variaveis locais que reproduza a distribuicao de probabilidades obtida do estado dado na
Eq. (6.1), em que os comportamentos de onda ou particula do sistema sejam propriedades

realisticas do sistema, ou seja, propriedades intrinsecas e que nao variam no tempo [24].

A proposta de Wheeler elimina uma possivel relagao causal entre o comportamento do ¢-bit,
se de onda ou particula, com a escolha do aparato experimental a ser utilizado. No entanto,
ainda persiste a complementaridade entre os dois aparatos experimentais, ou o interferometro
estd aberto, o que leva a um comportamento de particula, ou esta fechado, o que implica em
um comportamento ondulatorio. Isso implica que uma visao realistica dos ¢-bits ainda pode ser
obtida, ja que os g¢-bits comportam-se como ondas ou como particulas durante todo o tempo.
Ou seja, ainda existe um modelo de varidveis ocultas, em que os comportamentos de onda e
particula sejam definidos de forma realista. Na versao quantica desse experimento, o segundo
divisor de feixe estd em superposicao de ausente e presente durante todo o tempo. Assim, surge
a pergunta sobre a existéncia de um modelo de variaveis ocultas que reproduza a estatistica
obtida experimentalmente e que possua nogoes realistas de onda ou particula, ou seja, de que

sao ligados a propriedades intrinsecas dos ¢-bits e que nao variam no tempo [24].

Fenomenos quanticos sao apontados como recursos importantes para tarefas de computacao
e comunicagao [41]. Sob um ponto de vista prético, é importante se conhecer o quanto a
presenca de ruido afeta a coeréncia do sistema. Nessa Secao analizaremos como a presenca
de ruido influencia a versao quantica do experimento de escolha retardada e mostraremos que
a dualidade onda-particula nao pode ser explicada em termos cléssicos. Um outro aspecto
importante é ligado ao papel do emaranhamento nesse experimento, ja que o estado dado em

(6.1) apresenta emaranhamento para todos os valores de «, exceto os extremos.

Os estados |0)s e |1)s s@o utilizados para se rotular os bragos b e a do interferometro, respec-
tivamente. A transformacao aplicada pelo segundo divisor de feixe é controlada coerentemente
pelo sistema auxiliar A. Se A estd no estado |0) 4 o segundo divisor de feixe é ausente, o que
significa que o interferometro esta aberto. Enquanto se seu estado for |1) 4, BS, estd presente
e o interferometro fechado. Como BS, agora é um sistema quantico, seu estado nao ¢ limitado
a presente ou ausente, ja que pode estar em qualquer superposigao de |0)4 e |1) 4. Ou seja,
o interferometro pode estar em uma superposicao arbitraria de estar aberto e fechado [24]. O
estado final (6.1), é dado por

[¢) = cos a|p)s|0)a + sin aw)s[1) 4. (6.3)
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Inicialmente, a presenca de um ambiente com ruido branco faz com que o estado do sistema

seja dado pelo estado de Werner [147] da forma

psAa=Nlsa+cosa, (6.4)

no qual n = (1 —¢)/4, com ¢ quantificando a pureza do estado e os4 é a matriz densidade
associada ao estado puro dado na Eq. (6.1). Quando ¢ = 1 recuperamos o caso em que o0
estado é puro, com a distribui¢ao de probabilidades dada em (6.7). No entanto, para qualquer

outro valor de ¢, temos um estado misto como estado de entrada do sistema.

Para o estado da eq. (6.4), a probabilidade de detecgdo do ¢-bit no detector D, é dada
por Iy(a, p) = Tr(p|0)(0]), em que p; = Tra(psa) = 51 + £(cos? a|p) + sin® a|w) (w|). Nesse
caso, temos entao

1—¢ 1

I(a,p) = —5 Tt <C082 ag + sin® o cos® (g)) . (6.5)
Como pode-se ver diretamente dessa equacao, a transicao suave entre os comportamentos de
onda e particula é observada mesmo na presenca de ruido branco. Um padrao de interferéncia
com visibilidade dada por V = esin? a é observado. Caso as medidas sobre o ¢-bit auxiliar e
sobre o sistema sejam correlacionadas, temos um comportamento de particula quando o ¢-bit
auxiliar é medido em |0), com probabilidades iguais de deteccao em D, e D,. Caso o resultado
da medida seja o estado |1), observa-se um padrao de interferéncia com visibilidade

esin’® a

V= (1—¢)/2+esin’a’ (6.6)

Ou seja, a correlagao entre o estado do ¢-bit auxiliar e o comportamento do sistema é robusta
a presenca de ruido branco no sistema, mesmo no caso em que nao haja emaranhamento
no sistema. Esse fato é experimentalmente observado em [27,28] (Segao anterior), nos quais
e ~ 107° e nao ha emaranhamento [100] (veja a Se¢ao 3.2.1 do Capitulo 3). Para se distinguir
esse caso de uma situacao em que o estado do ¢-bit auxiliar encontra-se inicialmente em uma
mistura do tipo p/y = cos? @|0)(0| + sin a|1)(1], basta notar que a probabilidade de detec¢ao
I, depende da base em que é feita a medida sobre o ¢-bit auxiliar no caso em que o estado é
dado por (6.4), enquanto [, é invariante a mudanga na base de detec¢ao do ¢-bit auxiliar no

caso em que esse ¢g-bit encontra-se inicialmente no estado p/y.

Na base computacional {00,01, 10,11} no espago S ® A, a distribuigao de probabilidade de
S e A é dada por [24]

P(S,A) = [icos?a,sin®acos’

NS~

)



132 6 Realizacao experimental via RMN
1 cos? a,sin? asin? £ . (6.7)

emque S € Se A€ A sao os resultados das medidas na base computacional.

Para demonstrarmos que a dualidade onda-particula nao pode ser descrita por um modelo
de variaveis ocultas local, mesmo na presenca de ruido branco, consideramos a estatistica
obtida na base computacional para o estado dado na Eq. (6.4). Relembrando que todo o

interferometro é uma operacao unitdria, a distribuicao de probabilidade de S e A é dada por

P.(S,A) = Tr [UIPSAU;FPSA]
— 2P (S, A), (6.8)

em que Psq = |S) @ |A)(S| ® (A] = |SA)(SA| é um projetor, na base computacional, sobre o
espago SA, P (S, A) é dado na Eq. (6.7) e Ur é o operador unitario que descreve a evolugao

de ps.4 no interferémetro.

Na sequéncia, mostraremos que, independente do valor de e, nao existe um modelo de
varidveis local que descreva a estatistica dada na Eq. (6.8), como observado nos experimentos
de [27,28].

Seguindo a proposta da Ref. [24], assumimos que cada ¢-bit apresente comportamento
corpuscular ou ondulatério, com esses dois comportamentos determinados de forma univoca
por uma variavel oculta dicotomica. Essa varidvel oculta é determinada exclusivamente pela
fonte dos ¢-bits e determina o comportamento dos ¢-bits de forma totalmente independente
do aparato experimental. Em outras palavras, assumimos que existe uma variavel oculta A
que determina o comportamento de particula (A = p) ou de onda (A = w) do ¢-bit. Nesse
caso, p e w podem representar valores distintos de uma varidvel ou conjunto de variaveis.
Nesse modelo, a distribui¢ao de probabilidades experimental P. (S,.A) é a distribuigdo marginal
de uma distribuicao envolvendo A, P. (S, A) = >, P. (S, A, \). Pela regra de Bayes, essa

distribuicao pode ser reescrita na forma mais conveniente

Po(8,A4) =Y P (SIAN) P- (AN P (A). (6.9)
A

em que P (X]|Y') é a probabilidade condicional de X dado Y.

O préximo passo é a definicao de todas as distribuicoes desconhecidas necessarias para se
calcular P. (S, A, \):

e A distribuigdo de probabilidades da variavel oculta

P.(\) =]la,1—aqa], (6.10)
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na qual a é a probabilidade de A assumir o valor p e (1 — a) para o valor w.

e As probabilidades condicionais

P (AX =p) = [b,1 = 0]
P.(AXN=w)=[c,1—(]. (6.11)

e O comportamento de um ¢-bit do tipo onda (A = w) em um interferémetro aberto (A = 0)

¢ desconhecido. Portanto
P.(SJA=0,A=w)=[d,1—d]. (6.12)

O mesmo ocorre para o comportamento de um ¢-bit tipo particula em um interferometro
fechado (A =1)
P.(SJA=1,A=p)=le,1—¢]. (6.13)

As demais distribuigdes podem ser calculadas diretamente de P.(S,.A,\), dada na Eq.

(6.8), como distribui¢bes marginais.

e Para o ¢-bit auxiliar temos F. (A) = > o P. (S, A), o que leva a
P. (A) = [2n+ ecos’ o, 2n + esin® o] (6.14)

sujeito aos vinculos

P (-’4) :Zpe (A|)‘)P€ (/\) (615)
A

e O comportamento de um ¢-bit tipo particula em um interferémetro aberto (A = 0 e

A = p) e de um ¢-bit tipo onda em um interferémetro fechado (A =1 e A = w) sao dados

por
11
P.(S|A=0,A=p) = {—,—}. (6.16)
22
e
— — _ 1 2¢ -2 . 2¢ .92
P.(S|[A=1,A=w)=— |n+ecos 5 sl e, +esin” osin“al (6.17)
p1

respectivamente. Na tltima equacao, temos p; > 0 para qualquer € positivo, ja que «

deve ser real.

Na tltima equacio, p; = pa—1 = 21 + sin’ a é a probabilidade de se medir A no estado |1) 4.
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Substituindo as distribui¢ées acima na Eq. (6.9), sujeita ao vinculo (6.15), obtemos o

seguinte conjunto de equagoes
1
c(l—a) <d — 5) =0, (6.18)
a(l—0)(e—p)=0, (6.19)
ab+c(l—a)—py=0, (6.20)

em que foi feita a definicao
_ n+ecos? (¢/2)sin’ «

B
1 —po

(6.21)

epo=1-—pr.

Se esse conjunto de equacoes nao apresentar nenhuma solucao valida, somos levados a
concluir que nao existe um modelo de varidveis ocultas local que descreva a probabilidade
observada e que apresente nocoes realistas de onda e particula, j& que a Eq. (6.9) nao é

satisfeita.

Como « e 8 s@o arbitrarios, temos de descartar as solugdes triviais (a = 0,¢ = 0) e (a =

1,b = 1), que implicam em py = 0 e p; = 0, respectivamente.
A solugao d = 1/2 implica que, em um interferometro aberto, ¢-bits tipo onda apresentam
estatistica correspondente a g-bits tipo particula,
11
P.(SIA=0A=w)=|=,=|, (6.22)
22
o que contraria a hipdétese de realismo desses dois comportamentos. Logo, essa solucao deve
ser descartada. Um comentario sobre altos niveis de ruido se faz necessario aqui. Na Eq.
(6.17) temos g¢-bits tipo onda apresentando estatistica correspondente a particulas em um

interferometro fechado no caso em que € = 0. No entanto, apenas nesse caso, ps4 ¢ igual a

identidade e, como o interferometro é uma operacao unitaria, nada ocorre com o sistema.

A solugao e = B implica que

Como S depende de ¢ para qualquer € > 0, essa solugao implica que ¢-bits tipo particula, em
um interferometro fechado, apresentam comportamento ondulatério (veja a Eq. (6.17)), o que

também é contrario a hipotese de realismo dos dois comportamentos.

A dltima solucao, ¢ = 0 e b = 1, implica em a = py. Isso significa que os g-bits sao
distribuidos aleatoriamente como P.(\) = [po, 1 — po|, que é a mesma distribuigao de P.(A).
A variavel oculta \ e o ¢-bit auxiliar A sao perfeitamente correlacionados, o que implica que a

variavel oculta seria determinada pela escolha do experimentador para o valor de «. Portanto,
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pela navalha de Occam, essa solucao também deve ser descartada, ja que se A determina
completamente o valor do ¢-bit auxiliar, entao ele nao pode ser determinado pela escolha do

parametro «, feita pelo experimentador na preparacao de A.

Esse resultado implica que, para qualquer € > 0, a distribuicao de probabilidade dada
na Eq. (6.8) nao pode ser explicada por um modelo de varidveis ocultas locais em que os

comportamentos de onda e particula sejam propriedades fisicas de um sistema quantico.

No caso do estado puro, o estado dado na Eq. (6.1) é emaranhado para 0 < a < 7. O ema-
ranhamento entre o sistema e o ¢-bit auxiliar, detectado por testes de violagao de desigualdade
de Bell, foi utilizado em [30,31] como uma prova do carater quantico do interferometro. Por
outro lado, consideramos aqui o estado descrito pela Eq. (6.1) na presenga de ruido branco,
ou seja, o estado de Werner dado na Eq.(6.4). Para ¢ < 1/3, esse estado é separavel para
qualquer « [100]. Aqui demonstramos que a prova dada em [24] pode ser estendida também
para estados de Werner com ¢ > 0 arbitrario. Esse resultado indica que o emaranhamento
entre o sistema e o ¢-bit auxiliar nao é o recurso principal para a auséncia de um modelo
classico que reproduza a distribuicao prevista pela mecanica quantica. Além disso, isso indica
que o emaranhamento nao esta relacionado a correlacao entre o estado do ¢-bit auxiliar e o
comportamento do sistema, se como particula ou onda, ja que essa correlagao é robusta mesmo

com um nivel arbitrario de ruido branco.

Os experimentos nas Refs. [27,28] (veja a Sec@o anterior) sdo realizados via métodos de
RMN, que sao sistemas experimentais sujeitos a um alto nivel de ruido. E um fato bem
conhecido que nesses sistemas nao é possivel criar emaranhamento [100] (veja a Secao 3.2.1
do Capitulo 3), mas é possivel aplicar portas nao-fatoraveis que criam correlagdes quanticas
(de estados separdveis) entre o sistema e o ¢-bit auxiliar, mesmo na presenga de um alto
nivel de ruido (¢ < 1) [148-150]. A possibilidade de se executar esse tipo de portas permite
a implementacao da versao quantica do experimento de escolha retardada. Também é um
fato bem conhecido que transformagoes unitarias nao-fatoraveis nao possuem uma descri¢ao
realistica local eficiente, ja que precisam de um nimero exponencialmente grande de variaveis
ocultas [104] (veja a Segao 3.2.2, do Capitulo 3). Apesar das correlagoes entre as orientagoes
relativas dos spins nesses experimentos poderem ser explicadas a partir de um modelo realistico

local [104], a dualidade onda particula ndo pode ser explicada da mesma forma.

Para se descrever essa dualidade de forma clédssica, um conjunto infinito de varidveis ocul-
tas se faz necessario, mesmo na presenca de altos niveis de ruido. Pela navalha de Occam,
escolhemos a descricao mais simples dada pela mecanica quantica. Esse resultado mostra
que o mesmo nivel de conspiracao de varidveis ocultas obtido na Ref. [24] também é obtido
em uma situacao na ausencia de emaranhamento. Esse resultado deixa o resultado tanto mais
abrangente quanto experimentalmente mais relevante, particularmente com base nas discussoes

apresentadas em [30,31], que apontam para uma possivel fuga de detec¢ao no experimento. E
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importante notar que, para € = 0, a Eq. (6.9) possui uma solugdo. Mas, nesse caso, a agao de
uma transformacao unitaria nao-fatoravel nao pode ser distinguida de rotagoes locais, o que

leva a indistinguibilidade entre os g-bits tipo particula e tipo onda.

Resumindo, foi demonstrado que a distribuigao dada na Eq. (6.8) - verificada experimen-
talmente em [27-31] - exclui os comportamentos de onda e particula de um sistema quéntico
individual como propriedades realistas, mesmo na presenca de um alto nivel de ruido branco.

Esse resultado implica que a dualidade onda-particula nao pode ser explicada classicamente.

6.3 Conclusoes

Nesse Capitulo, implementamos a versao quantica do experimento de escolha retardada de
Wheeler via RMN, que consiste na troca do controle cléssico do segundo divisor de feixe por
um divisor de feixe controlado de forma coerente pelo estado de um ¢-bit auxiliar. Essa troca
implica na possibilidade do segundo divisor de feixe estar em uma superposicao de ausente e

presente, ou seja, o divisor de feixe esta presente e ausente, ao mesmo tempo.

Esse fato possui algumas implicacoes interessantes no entendimento da dualidade onda-
particula, relacionada ao principio de complementaridade. Inicialmente, a introdugao do dis-
positivo quantico implica na nao necessidade uma separagao por um intervalo tipo espaco entre
a passagem do g¢-bit pelo primeiro divisor de feixe e a decisao da presenga ou nao do segundo,
ja que esse divisor de feixe agora encontra-se em uma superposicao de presente e ausente. Uma
outra implicagao ¢é a liberdade presente na ordem da realizagao das medidas sobre o sistema
e o0 ¢-bit auxiliar, que nao é presente na versao classica. Na versao quantica do experimento,
pode se medir o ¢-bit auxiliar apds a deteccao do g-bit que passou pelo interferometro, e sé
entao se definir o comportamento do sistema, se de onda ou particula. Isso leva a uma neces-
sidade de se reformular o principio de complementaridade, ja que a complementaridade entre
os comportamentos de onda e particula nao encontra-se mais nos aparatos experimentais, mas
na correlacao entre os dados experimentais. No entanto, apenas um dos comportamentos é

observado por vez, ondulatério ou corpuscular.

Na nossa implementacao por RMN, discutida na Sec¢ao 6.1, obtém-se uma boa concordancia
dos dados experimentais com a previsao tedrica. E observa-se claramente a correlacao entre
o aparecimento de um padrao de interferéncia no comportamento do sistema quando o g-bit
auxiliar é medido no estado |1), assim como a correlagdo entre o comportamento de particula
e o estado |0) do ¢-bit auxiliar. Também é observada a transigao entre esses dois comporta-
mentos do sistema na Fig. 6.3, com a passagem suave entre o comportamento ondulatério e o

comportamento de particula.

Na segunda parte do Capitulo, mostramos explicitamente que essa correlacao introduzida
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pela insercao do divisor de feixe quantico nao ¢é ligada ao emaranhamento, sendo presente
mesmo em sistemas com alto grau de ruido branco como ocorre em RMN. Acreditamos que a
fonte dessa correlacao seja a possibilidade de se implementar portas quanticas nao-fatoraveis,
que é o caso da porta Hadamard-controlada e que desempenha o papel do divisor de feixe
quantico nesse experimento. Também é mostrado explicitamente que a introducao desse dispo-
sitivo quantico permite a exclusao dos comportamentos de onda particula como propriedades
intrinsecas de um sistema quantico. Esse é mais um passo adiante na discussao, que perdura
desde os tempos de Einstein e Bohr, sobre o carater epistemolégico da mecanica quantica, com
a exclusao de modelos de varidveis ocultas que tenham uma nocao realista dos comportamentos

de onda e particula, mesmo em sistemas altamente ruidosos.
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Capitulo 7

Preparacao de estados térmicos via
RMN e simulacao quantica de uma

maquina térmica de um ¢-bit

Neste Capitulo sao discutidos dois resultados preliminares. O primeiro é ligado a proposta
de um método para a preparacao de estados térmicos em um computador quantico, problema
que nao possui uma solucao eficiente. Esse método proposto nao utiliza ¢-bits auxiliares e faz
uso das possibilidades experimentais de RMN, como a aplicacao de gradientes de campo para
a implementacao de operacoes nao unitarias sobre o sistema de spins nucleares. O segundo
resultado ¢ ligado a simulagao em um computador quantico de uma maquina térmica de um
unico ¢-bit realizando um ciclo Otto. Essa simulacao oferece a implementacao de processos
termodinamicos nao unitarios, no caso a termalizacao de um ¢-bit em contato com um banho
térmico, através do uso de um tunico ¢-bit auxiliar, que intermedia as trocas de calor nesses

processos. Os dois resultados estao na fase de tomada de dados.

7.1 Preparacao de estados térmicos via RMN

Uma das principais aplicagoes de um computador quantico é a simulagao da evolugao de sis-
temas quanticos, como apontado por Feynman [16]. Como a dimensao do espaco de Hilbert
de um sistema de N particulas depende exponencialmente do ntimero de particulas, a si-
mulacao desses sistemas em computadores classicos se torna uma tarefa dificil. No entanto, é
possivel a simulagao de um sistema quantico, de forma eficiente, a partir do controle de um
conjunto de g¢-bits, como mostrado por Lloyd [151]. Esse fato foi comprovado experimental-
mente, com papel destacado da RMN, com a simulagao quantica de varios sistemas, como o

oscilador harmonico [152], cadeias de spins [153] e transigao de fase quantica [154]. Além disso,

141
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simulagoes quanticas foram utilizadas para se ilustrar métodos de calcular a energia fundamen-
tal de moléculas [155] e de reagoes quimicas [156], entre varios outros sistemas [157-159]. No
entanto, para a simulacao de varios sistemas de interesse na area de matéria condensada, ¢é
necessaria a inicializagao do sistema em um estado térmico, que em geral possui um alto grau
de mistura. Existem algumas propostas de métodos para a preparacao de estados térmicos,
usando ¢-bits auxiliares, na literatura [160-162]. Um exemplo de simulagao de um sistema

quantico em um estado térmico é feita em [163], para o caso de um magneto frustrado.

Nessa Secao, discutimos um método de preparacao de estados térmicos que nao faz uso
de ¢-bits adicionais para a preparacao de um estado térmico, mas que utiliza a possibilidade
de realizacao de transformacgoes nao-unitarias em sistemas de RMN por meio da aplicacao de
gradientes de campo. A ideia central do método é a possibilidade de se conectar quaisquer
dois estados puros de um sistema de N ¢-bits por uma operagao unitaria, fato que é uma con-
sequéncia direta da estrutura das representagoes lineares do grupo SU(4) [164]. Utilizando esse
fato, obtemos uma transformacao unitaria e sua decomposicao em portas logicas que podem
ser implementadas em um sistema de N ¢-bits, que interagem sob um hamiltoniano qualquer.
Apés a eliminacao das coeréncias indesejadas desse estado por meio da aplicacao de gradien-
tes de campo, temos uma mistura estatistica com as populacoes dadas por uma distribuicao
Boltzmaniana [165]. O estado térmico é obtido pela aplicacdo de uma transformagao unitaria

que mapeia a base de autoestados do hamiltoniano na base computacional.

A primeira parte consiste na obtencao de uma transformacao unitaria que leve o estado
|00 . ..0) em um estado puro arbitrario |¥). Aqui daremos a demonstracao para o caso especifico
de um sistema de dois ¢-bits, que pode ser facilmente estendida para um sistema contendo N
g-bits. Nesse caso, precisamos obter uma transformagcao unitéria que transforme o estado |00)

no estado puro mais geral para esse tipo de sistema, dado por

W) = a|00) 4 b|01) + ¢|10) + d|11), (7.1)

em que |al? + [b]? + |c|* + |d|* = 1. A obtengao da transformacao unitéria U, que leva o
estado |00) em |¥) é feita a partir da decomposi¢ao dessa transformacao em trés outras, que
atuam apenas em subespacos bidimensionais. Ou seja, decompomos U = R3R;R;, em que

cada operacao ¢ dada por

a —v1—a? 0 0 1 0 0 0

i V1-a? a 0 0 B 0 s Y0
1= y 112 =
0 0 a  —V1I-d 0 vt b

0 0 V1—a? o) 0 0 0 1
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1 0 0 0
0 1 0 0
R3 =
c —d
00 V1—a2-b2 /1—a2-b2
0 0 d c

V1—a2-b2 /1—a2-b2

Como podemos observar da forma dessas matrizes, a transformacao R; é uma rotacao no
segundo ¢-bit em torno do eixo y, com o angulo de rotacao determinado pelo parametro a e
dado por #; = 2arccosa. A matriz R é a representacao matricial de uma rotacao controlada
no eixo y, com o controle no primeiro ¢-bit, e angulo de rotagao dado f3 = 2arccosé, em
que & = ¢/v/1 —a2? — b2 A segunda transformacdo pode ser decomposta em um produto dos
propagadores exp(i¢l,1,) e exp(ipl,I,). Esses dois propagores sao decompostos em um periodo
de evolugao livre sob o acoplamento J e rotagoes locais de m/2 ao longo dos eixos x e y em

cada ¢-bit. Por exemplo, o propagador exp(ia¢l,I,) pode ser escrito na forma

s, () () () . 5) =

em que o indice subscrito denota o eixo de rotagao e o indice sobrescrito indica sobre qual g-bit

é feita a rotagao.

A aplicagao de U = R3R2 R, sobre o estado |00) nos fornece o estado puro |¥), dado na Eq.
(7.1). Para que a matriz densidade desse estado tenha as mesmas populagoes que um estado

térmico, fixamos os parametros a, b, ¢ e d da seguinte forma:

e—BEo
a = z s
—BE1
b=1/S — (7.3)
e—BE2
C = z s
e—BEs
d=
Z Y

em que os Ej sao os autovalores do hamiltoniano de interacao entre os ¢-bits do sistema,
B = 1/kT é o inverso energia térmica do sistema e Z é a fungao de particao do sistema,
dada por Z = >, e PFr_ Feita essa escolha de parametros, a matriz densidade do estado
|W) possui as populagoes de uma distribuigado Boltzmanniana, com os niveis de energia do
sistema dados por FEj. E importante notar que a obtencao dos autoestados e autovalores de

energia para um sistema qualquer é um problema computacionalmente dificil. No entanto,
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um algoritmo quantico para a diagonalizagao de um hamiltoniano qualquer foi proposto por
Abrams e Lloyd [166], de forma que podemos tratar a diagonalizagdo do hamiltoniano como

um problema que pode ser resolvido a parte em um computador quantico.

Voltando ao contexto de RMN, podemos eliminar as coeréncias indesejadas do estado
pseudo-puro |¥) com a aplicacio de um gradiente de campo (no caso de sistemas hetero-
nucleares), o que nos leva ao estado de mistura estatistica que possui os mesmos autovalores do
estado térmico do sistema a uma temperatura dada por 1/5. O passo final para a preparagao
desse estado é a aplicacao da transformacao unitaria Us, que mapeia a base de autoestados do

hamiltoniano na base computacional, e é dada por [1]:

Uy = ) (Bel. (7.4)

k

Nessa expressao, |ay) sdo os estados da base computacional e |5;) os autoestados do hamilto-

niano do sistema.

A generalizagao para o caso de um sistema de N ¢-bits é imediata e segue a mesma ideia do
caso de dois ¢-bits. Sempre é possivel se obter uma transformagao unitaria U = Rg_1R4_2 ... Ry,
em que d = 2V é a dimensao do espaco de Hilbert do sistema. Assim como no caso para dois
g-bits, cada uma das Rj atua somente em um subespaco bidimensional do espaco de Hilbert.
Aqui fica clara uma deficiéncia do método, ja que o numero de operagoes necessarias para
se implementar a transformacao U cresce exponencialmente com o nimero de particulas do

sistema.

7.1.1 Sistemas homonucleares

Como discutido na Subsecao 2.4.1, os gradientes de campo nao afetam as coeréncias de or-
dem zero, por exemplo, ligadas & elementos da matriz densidade da forma I} 1213 e I'I213
em sistemas de trés spins (entre outros). Como o estado pseudo-puro |¥), dado em (7.1)
apresenta coeréncias desse tipo, a aplicacao de apenas um gradiente de campo nao fornece o
estado de mistura estatistica desejado, com apenas as populagoes dadas por uma distribuicao
Boltzmanniana. Uma opc¢ao para a suprimir essas coeréncias seria a técnica de phase cycling®.
No entanto, essa técnica nao suprime coeréncias de ordem zero, ja que essas coerencias sao
invariantes quanto a rotacoes ao longo do eixo z. Isso se deve ao fato de que uma coeréncia de
ordem m, sob a acao de uma rotacao em z de um angulo ¢, adquire uma fase dada por —mep.

Como m = 0, as coeréncias de ordem zero nao adquirem nenhuma fase.

!Essa técnica consiste na selecdo de coeréncias por meio da aplicacio de rotacoes ao longo do eixo z,
em diferentes experimentos. Os angulos de rotacdo sdo escolhidos de forma que a média temporal desses
experimentos apresente o sinal relativo apenas as coeréncias de ordens desejadas.
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Apesar dessas dificuldades, algumas técnicas para se suprimir essas coeréncias em um nico
experimento foram desenvolvidas recentemente [167,168], que consistem na aplicacao de pulsos
de 180° combinadas com a aplicagdo de gradientes de campo [167] ou no uso de filtros na
dire¢ao z em cascata [168]. Uma grande vantagem do método que usa a aplicagao de filtros é a
robustez do sinal obtido a relaxagao transversal, ligada a perda de coeréncia do sistema (veja
a Subsecao 2.1.4, do Capitulo 2).

Uma outra alternativa ainda seria evitar a criagao desse tipo de coeréncia, alterando a
sequéncia de transformacoes unitdrias. Por exemplo, no caso de um sistema homonuclear de
dois ¢-bits, a transformacao R, da Eq. (7.2) seria trocada por uma rotacao controlada com
controle no segundo ¢-bit seguida de uma CNOT', com controle no primeiro. Essa sequéncia,
seguida da aplicacao de um gradiente, garante que coeréncias de ordem zero nao sejam cria-
das. A partir desse ponto, aplica-se a rotacao controlada R3 e novamente um gradiente para a
obtencao da distribuicao Boltzmanniana das populagoes da matriz densidade. O custo expe-
rimental, comparado com o caso de um sistema heteronuclear, é a necessidade de se executar
um numero maior de rotacoes locais, ja que Ry também é um produto de duas transformacgoes

unitarias que atuam em dois g-bits.

7.1.2 Alguns resultados preliminares

Para ilustrarmos a aplicabilidade do método, utilizamos um sistema de dois ¢-bits, com o
hamiltoniano de Heisenberg, que € utilizado em estudos ligados a transicoes de fases e sistemas

de matéria condensada [169]. O hamiltoniano utilizado é dado por

H=—(LI;+ 11+ 1.12). (7.5)

Para definirmos as transformacoes U e Us,, precisamos dos autovalores e dos niveis de energia
do sistema. Nesse caso, os autoestados sao dados por [00), |[UT), |11) e [ ™). Nesse sistema, os
trés primeiros estados sao degenerados com autovalor —1 e o ultimo possui autovalor 3. Assim,

a transformacao U; é dada por

1 0 0 0
0 -2 0 ¥

Uy = (7.6)
0 -2 0 2
0 0 1 0

A informacao ligada aos autovalores é utilizada na definicao das transformagoes Ry, Ry e
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Figura 7.1: Valores esperados de (I11?) e (I'I?) em fungao de 1/8. Em azul os pontos ligados
a previsao tedrica, em vermelho os pontos da simulagao numérica.

R3, em conjunto com a temperatura escolhida para o estado térmico a ser preparado. As Egs.
(7.2) e (7.3) definem essas transformagoes. Na Figura 7.1 sdo mostradas as curvas para os
valores esperados (I1I?) e (I'1?). em fungao de 1/8. Uma outra figura de método para se
verificar a precisao do método é a comparacao entre os estados esperados teoricamente e os
estados obtidos por meio da aplicacao do método, por meio da fidelidade, para cada valor de

B. Essa comparacao pode ser encontrada observada na Fig. 7.2.

7.1.3 Conclusoes preliminares

Nessa Secao foi proposto um método para a preparacao de estados térmicos no contexto de
experimentos de RMN, que nao utiliza ¢-bits adicionais para a preparacao desses estados como
em [160-162]. A ideia principal do método é baseada na existéncia de uma transformacao
unitaria que leva o estado |00...0) a um estado puro arbitrério |¥), propriedade garantida
pela estrutura do grupo SU(N) [164].

Uma possivel desvantagem do método relaciona-se ao crescimento exponencial do niimero
de operagoes para a implementagao da transformacao U, responsavel por preparar o estado
pseudo-puro |¥) a partir do estado |00...0). No entanto, na literatura nao existem métodos
para a preparacao de um estado térmico de forma eficiente em um computador quantico,
apenas métodos que possuem um limite superior no niimero de operagoes necessarias para a
preparacao de tais estados e que podem ser eficientes em casos particulares [160-162]. Uma
segunda possivel deficiéncia desse método é a necessidade da preparacao do estado pseudo-puro
inicial |00...0), o que j& possui um custo experimental que aumenta exponencialmente com o
tamanho do sistema. Dessa forma, efeitos de descoeréncia podem ser relevantes em casos de

varios ¢-bits sendo manipulados.
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Figura 7.2: Comparacao entre os estados obtidos com o método e o modelo tedrico. No eixo

vertical, A = 1—F, em que F = \/\/p’(ﬁ)p(ﬁ)\/p’(ﬁ)é a fidelidade dos estados p/(3), obtidos

a partir do método, com os estados p(/3), esperados teoricamente. No eixo horizontal, o inverso
de (.

Apesar da nao-eficiéncia do método aqui proposto, esse método pode indicar um caminho
alternativo para as propostas de preparacao de estados térmicos, focados no controle dos g-bits
utilizando transformagoes nao-unitarias, como a aplicacao de gradientes de campo, em con-
junto com as operacoes unitarias. Além disso, esse método pode ser utilizado para simulagoes
de sistemas térmicos de baixas dimensodes, como sistemas magnéticos frustrados [163] ou para
estudos ligados a correlagoes quanticas em transicoes de fase a temperatura finita, como pro-
posto em [170]. Uma outra possibilidade desse método é a preparagao nao apenas de estado
térmicos, mas de outros estados de mistura estatistica interessantes no contexto de computacao
e informagao quanticas, como os estados com emaranhamento preso [85]. Esses estados podem
ser preparados utilizando esse método utilizando um tnico experimento, ao contrario da com-

binagao de médias temporal e espacial utilizada por Kamppermann e seus colaboradores [171].

7.2 Simulagao quantica de uma maquina térmica de um
g-bit

O ciclo Otto é considerado o ciclo mais fundamental na termodindmica quéantica [172]: consiste

de dois processos adiabaticos, apenas com a mudanca dos niveis de energia do sistema e a
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distribuicao dos niveis de energia inalterada, e dois processos isocéricos, em que as populagoes
dos niveis de energia mudam e os niveis de energia permanecem constantes. A maquina térmica
que consideramos nessa Secao é um sistema quantico de dois niveis, uma versao quantica da
maquina de Otto [173].

Os tnicos principios necessarios sao a equacao de Schrodinger, a interpretacao probabilistica
das fungoes de onda e o postulado de medida de von Neumann [174]. No entanto, sem um
melhor entendimento de como o comportamento classico emerge da mecanica quantica, é ne-
cessario assumir que as distribuigoes de Gibbs de equilibrio térmico para os banhos que sao

acoplados ao sistema quantico. Essa hipotese é adicional aquelas da mecanica quantica.

O valor esperado da energia de um sistema quantico é U = (E) = ), ppEk, em que Ej
sao os niveis de energia e pp sao as probabilidades de ocupacao correspondentes. Na forma

infinitesimal

dU = Epdpy + Y  prdEy, (7.7)
k k

das quais podemos identificar as definicoes de calor e trabalho, dadas por dQ = ), Erdp €
dW = >, prdE), respectivamente. Em outras palavras, a Eq. (7.7) é uma expressdo para
a primeira lei da termodinamica, dU = d() + dW. Essas duas identificacoes estao de acordo
com o fato de que trabalho sé pode ser feito por ou sobre um sistema com uma mudanca das
coordenadas generalizadas do sistema, que levam a mudancas na distribuicao dos niveis de

energia [175].

Um ciclo da maquina térmica possui quatro estagios:

1. O sistema possui uma probabilidade p}(0) de estar no estado fundamental, antes de
interagir com um banho térmico a temperatura 77. Apds um tempo de contato t;, o
sistema tem uma probabilidade 1 — p}(¢;) de ganhar alguma energia do banho e passar
para o estado excitado. Apenas calor é transferido nesse processo, devido a mudanca nas

probabilidades de ocupacao.

2. O sistema é isolado do banho térmico e passa por uma expansao adiabatica, que reduz a
diferenga entre os niveis de energia de A; para As. As probabilidades de ocupagao dos
niveis de energia sao inalteradas nesse processo, se o processo ocorrer em acordo com o
teorema adiabético quantico [176]. Uma quantidade de trabalho é feita pelo sistema, mas

nenhum calor é transferido.

3. O sistema, com uma probabilidade 1 —p3(0) de estar no estado excitado, passa a interagir

com outro banho térmico, de temperatura 7T5. O contato ocorre por um tempo to, até ter
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uma probabilidade pZ(¢2) de ceder energia para o banho e decair para o nivel mais baixo

de energia.

4. O sistema ¢ retirado do contato com o banho e passa por uma contracao adiabatica,
que faz a diferenca de energia entre os dois niveis volte para o valor original A;. Nesse

processo, uma quantidade de trabalho é feita sobre o sistema.

E importante notar que nao é necessario definir uma temperatura para o sistema quantico.
Todas as temperaturas sao definidas para os banhos térmicos, assumidos como estados térmicos.
A absorcao e liberagao de energia nos processos (1) e (3) ndo ocorrem de maneira deterministica.
Esses processos ocorrem de forma probabilistica, como previsto pela mecanica quantica. As
probabilidades para que tais transicoes ocorram dependem das interacoes com o banhos, assim
como de algumas das propriedades desses. A ciclicidade da maquina impoe algumas condigoes
sobre as probabilidades p}(0) = p3(ts) e pi(t1) = p2(0). O trabalho realizado pela maquina nos

dois processos adiabaticos é dado entao por, se A; > Ao,
AW = (py(ta) — po(t1)) (A2 — Ay). (7.8)

Se o sistema termaliza com os banhos nos estagios (1) e (3), as probabilidades de ocupagao sao

dadas por

~k o 1
Po(te) = 5 o (— A 2T (7.9)

e devem ser usadas em (7.8). Essas probabilidades sdo necessariamente nao nulas. Logo,
mesmo no caso em que Ty < T} existem, com uma pequena probabilidade (1 — p})p2, ciclos em
que as transi¢oes descritas nos estdgios (1) e (3) acima ocorrem. Isso resulta na existéncia de
certos ciclos que resultam na absorcao de calor de um reservatério e na conversao desse calor
em trabalho, dado por (Ay — Ay). Isso equivale a uma violagao do enunciado de Kelvin-Planck
da segunda lei da termodinamica, devido a natureza probabilistica dos processos quanticos.
No entanto, essa violagao é aleatéria e com uma baixa probabilidade, de forma que nao pode

ser explorada para fins praticos.

Apesar dessa violacdo quantica aleatoria, a segunda lei da termodinamica vale na média.
O trabalho pode ser extraido dessa mdquina, em equilibrio térmico, se e s6 se, pa(t2) > pi(t1).

O que implica, se usada a Eq. (7.9), em

A
Ty > Ty (A—l) . (7.10)
2

As expressoes (7.8) e (7.10) ndo apenas confirmam a validade da segunda lei da termodinamica,
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Figura 7.3: Evolugao da pureza durante o tempo de interagao entre S e £ sob o hamiltoniano
dado em (7.12).

mas também a refina especificando o quanto 77 deve ser maior que T, para que algum trabalho
possa ser extraido. Em outras palavras, nenhum trabalho é extraido mesmo quando 77 é maior
que Ty, mas menor que T5(A;/As). Isso estd em contradigdo com a condigao necesséria cléssica

de que T} precisa apenas ser maior? que 7.

A eficiéencia da méquina ¢ dada por?

AW Ay
- —1-=2 7.11
7 Qem A1 ( )

que é independente das temperaturas dos banhos e é a eficiéncia maxima permitida pelas leis
da mecanica quantica [173]. Essa rela¢ao é um limite superior, com A; e Ay apropriados, para
a eficiencia de qualquer maquina térmica, incluindo a maquina de Carnot, ji que o trabalho

extraido pelos dois processos adiabéticos é o maximo que pode ser extraido [165].

7.2.1 Proposta de simulacao quantica via RMN.

Para testarmos experimentalmente a proposta de Kieu [173], utilizamos um fato bem conhecido:
a evolucao nao-unitaria de um sistema quantico S sempre pode ser vista como a evolucao de
apenas uma parte de sistema maior, S ® £, que evolui de forma unitéria [172]. £ é o ambiente
ao qual S estd acoplado. A evolug¢ao nao-unitaria de S ocorre devido a presenga de correlagoes

quanticas entre o sistema e o ambiente.

Utilizamos a evolugao unitaria de um sistema de dois g-bits, um com o papel do sistema
que sofre os processos termodinamicos, e o outro como ambiente. As duas termalizacoes sao

associadas a diferentes tempos de interagao do sistema com o ambiente. No caso de apenas

2Para maquinas de Carnot a razdo entre as sucessivas diferencas dos niveis de energia tende a um, veja [177].
3Essa expressao é obtida em um caso mais especifico por Scovil e seus colaboradores em [178].
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um ¢-bit, a pureza do estado do sistema é suficiente para se controlar os dois processos de
termalizagao. Esse controle da pureza é obtido ajustando-se o tempo de evolugao de S ® £ sob

um hamiltoniano XY anisotrépico, dado por

H,y = JLISIE + J,ILIY, (7.12)

em que Ji sao as constantes de acoplamento e [ ]’“ sao os operadores de spin 1/2 sobre j, na
diregdo k (j, k = 1, 2). Para os valores J, = 1 e J, = 0,5 dos acoplamentos, pode-se obter
qualquer pureza para o estado reduzido de S (veja a Fig. 7.3). Esse processo nao é uma
termalizacao no sentido de levar o estado do sistema para um estado assintético. No entanto,
esse processo descreve a mesma transferéncia de calor que o processo de termalizacao, com o

mesmo estado de saida do sistema.

O sistema S é dado por um spin 1/2 que interage com um campo externo By, por uma
interacao do tipo Zeeman. Nesse caso, cada uma das partes do ciclo pode ser realizada da

seguinte forma:

1. No primeiro estagio, o sistema possui uma diferenca de energia entre os dois estados
possiveis dada por A;. O sistema S ® £ interage por um tempo ¢; sob o hamiltoniano
dado em (7.12), para que o estado ao final desse processo seja um estado térmico a
temperatura do banho, T;. Nesse processo, o sistema absorve energia na forma de calor
do ambiente. Nesse caso, como utilizamos apenas um ¢-bit como o reservatério, a energia
cedida para o sistema pode ser observada por uma diminui¢ao da pureza do estado do

ambiente.

2. Apés a termalizagao do sistema a uma temperatura 77, o sistema é sujeito a uma expansao
adiabatica. Esse processo reduz a diferenca de energia entre os dois niveis do sistema,
de A para A,. Essa reducao pode ser feita pela aplicacao de uma rotacao na diregao z,
de qualquer angulo, sobre o sistema. A diferenca de energia é controlada pela frequéncia
do pulso de radiofrequéncia aplicado. Em vez do pulso ser na frequéncia de ressonancia
do sistema, é aplicado fora da ressonéncia por um fator dw. No referencial girante (veja
a Subsecao 2.1.3), essa diferenca para a frequéncia de ressonancia implica em aumento
ou diminuicao da diferenca entre os niveis de energia, dependendo do sinal de dw. Isso
é observado diretamente no espectro, que tem a posicao do multipleto alterada por dw.
Essa técnica ja foi utilizada algumas vezes no contexto do processamento de informacao
quantica por RMN [154,179].

3. Apds o segundo estagio, o sistema S entra em contato com um banho térmico a tem-
peratura 75 e com a diferenca de energia dada por A,. Para que o estado seja dado

por um estado de Gibbs em equilibrio com o banho, deixa-se o sistema & ® £ evoluir
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por um perfodo t5 sob a interagao dada na eq. (7.12). Nessa parte a pureza do ¢-bit

que representa o ambiente é aumentada, o que se relaciona com a cessao de calor para o
banho.

4. Finalmente, o ¢-bit sofre uma contracao adiabatica, que volta a diferenca de niveis para a
inicial, dada por A;. Esse processo adiabatico também é realizado por uma rotacao em z,
de qualquer angulo, sobre o sistema, agora com a radiofrequéncia aplicada novamente na
ressonancia do sistema com o campo externo. Nessa parte do ciclo, o estado do sistema

deve voltar ao estado inicial.

Os dois processos adiabaticos podem ser realizados com apenas uma rotacao devido a
condicao adiabatica para esse caso ser trivial e ao trago parcial comutar com essa rotagao,
independente do estado do ambiente. Como o hamiltoniano do sistema comuta com as rotagoes

em z, a condi¢ao adiabatica é satisfeita para qualquer valor de dw e qualquer angulo de rotacao.

Um outro detalhe experimentalmente relevante é que a diferenca para a frequéncia de res-
sonancia dos pulsos aplicados é pequena se comparada a frequéncia de ressonancia do sistema,
que ¢ da ordem de 125M Hz para o *C. No referencial girante, a diferenca entre os niveis
de energia é dada apenas pelo deslocamento quimico, que na amostra de cloroférmio a ser
utilizada é da ordem de 2kHz. Os pulsos aplicados serao removidos da ressonancia apenas
por uma ordem de grandeza relacionada ao deslocamento quimico nesse caso. Assim, o erro

introduzido por essas operagoes pode ser descartado (veja a Subsegao 2.1.3).

Para se implementar as interacoes entre o sistema e o ambiente em um sistema de RMN de
dois ¢-bits, podemos utilizar o acoplamento J entre os dois spins 1/2. Como os dois termos do

hamiltoniano da Eq. (7.12) comutam, o operador de evolu¢ao pode ser escrito como

U = e~ = (i I5IED (i I8, (7.13)

Para se implementar cada uma dessas operacoes, aplicamos pulsos (7/2)_, (ou (7/2),, respec-

tivamente) nos dois ntcleos, seguidos de um periodo de evolugao livre dado por

t, (7.14)

em que J, (ou J,) é o termo ligado ao hamiltoniano de (7.12), J é a intensidade do acoplamento
entre os spins e t ¢ a duracao do periodo de evolucao sob o hamiltoniano H,. E importante
notar que t é apenas um parametro ligado ao tempo de evolugao 7 dos spins sob o acoplamento
J. Depois desse intervalo de evolugao livre, s@o aplicados pulsos (7/2), (ou (7/2)_,) sobre os

dois spins.
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A relagao entre os parametros do ciclo, Ay, Ay, T7 e Ty com o parametro ¢ da Eq. (7.14)
pode ser obtida numericamente, a partir do controle da pureza do estado. A relacao entre os
parametros com os estados antes de cada termalizagao pode ser obtida a partir das expressoes
para as probabilidades de ocupacao do estado fundamental. Para o estado do sistema antes da
primeira termalizacao, que é uma matriz diagonal com populagao a no estado fundamental e

que possui os parametros A, e Ty devido a ciclicidade, temos

(—32r)

e\ 2kpTs ( )
a = , 7.15
eeﬁ%p+e&§g>
o que implica na relacao
AQ 1—a
=1 . 7.16
kpTy ( a ) (7.16)

De forma andloga, pode se obter uma relagao entre a populagao do estado fundamental apds
a expansao adiabatica e os parametros A; e T;. Como nesse estagio a matriz densidade é

diagonal, com populacao b no estado fundamental, e dependente desses parametros, temos

b o) (7.17)
— ) 717
Cmem) L )
Dessa relagao, obtemos
Ay 1—0b
=In|{——|. 7.18
2kpTr ( b ) (7.18)

Dividindo a Eq. (7.16) pela expressao de (7.18), obtém-se a relagdo entre os paradmetros
dos estados e as populacoes dos estados antes de cada termalizagao, dada por

8T In ()

AT " In (%) . (7.19)
As purezas dos estados antes dos estagios (1) e (3) do ciclo sao dadas por P; = 2a® — 2a + 1
e Py = 2b® — 2b + 1, respectivamente. Assim, as purezas sao diretamente relacionadas com os
parametros dos processos de termalizagao (Ag e Ty, k = 1, 2). Como mostrado na Fig. 7.3,
pode se controlar a pureza dos estados pelo tempo de interagao entre o sistema e o ambiente.
Isso implica que podemos obter numericamente um ¢ tal que o estado do sistema possua a
populagao do estado fundamental dada por (7.16) ou (7.18), que séo as populagdes dos estados
térmicos para os banhos as temperaturas 77 e T, respectivamente. Uma condi¢ao que deve ser

aplicada na obtencao numérica do parametro t é a imposicao de ciclicidade para a sequéncia
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dos processos termodinamicos executados sobre o sistema. Isso implica que o ciclo todo seja
descrito por uma transformacio unitéria do tipo 1, que garante que os estados inicial e final

sejam idénticos.

7.2.2 Conclusoes preliminares

Essa proposta para simulacao de uma maquina térmica de um ¢-bit, executando um ciclo
Otto, estd sendo testada numericamente no momento e esperamos comecar a fase de tomada
de dados em breve. O objetivo principal é fazermos um estudo experimental da condigao para
a extracao de trabalho na méquina térmica proposta por [173]. Essa condi¢ao é dada pela Eq.
(7.10), e emerge da natureza quantica da méquina em contradi¢do com a condicao classica, de
que a unica condi¢ao para se extrair trabalho em um ciclo termodinamico é dada por 77 > Ts.
Para uma maquina de um tnico g¢-bit, essa condi¢ao nao é suficiente e é generalizada para a
condigao dada em (7.10).



Capitulo 8
Conclusao e perspectivas futuras

O primeiro resultado dessa tese é ligado a um estudo utilizando testemunhas de emaranha-
mento, para a deteccao dessa correlacao genuinamente quantica, em estados pseudo-puros.
Utilizamos duas testemunhas de emaranhamento nesse estudo: uma definida a partir do proto-
colo de codificagao superdensa [119] e um conjunto de testemunhas definidas para cada estado
da base de Bell e que sao testemunhas 6timas para a deteccao de emaranhamento nos estados
Bell-diagonal. A detecgao de pseudo-emaranhamento (o emaranhamento da parte pura dos
estados pseudo-puros) por essas testemunhas é comparada em duas situagbes: uma para a
deteccao de pseudo-emaranhamento em estados Bell-diagonal, mostrando experimentalmente
que existem estados pseudo-emaranhados nao-detectados pela testemunha definida por Rahimi
e seus colaboradores mas que sao detectados pelas testemunhas apresentadas nesse resultado,

definidas a partir de um critério baseado em PSD’s.

Uma possivel extensao desse resultado seria o desenvolvimento de métodos para a deteccao
de pseudo-emaranhamento, de forma eficiente, em sistemas com um niimero maior de g-bits.
Nessa situacao de sistemas maiores, existem os estados de emaranhamento preso, que nao
podem ser detectados por testemunhas de emaranhamento decomponiveis ou pelo critério de
Peres-Horodecki (85, 86].

O segundo e o terceiro resultados sao ligados a recente proposta por Ioniciou e Terno de
uma versao quantica para o experimento de escolha retardada de Wheeler [24]. Essa proposta
consiste na introdugao de um dispositivo quantico para o controle do segundo divisor de feixe de
um interferometro de Mach-Zehnder. O segundo resultado resultado trata da implementacao
experimental dessa proposta em um sistema de RMN de dois niveis [27], que confirma as pre-
visoes tedricas e é anterior as implementagcoes via Gtica quantica [29-31]. Uma das implicagoes
diretas desse resultado é a necessidade de se reformular o principio de complementaridade, ja
que um unico aparato experimental é utilizado para se observar tanto o comportamento de onda

como o comportamento de particula de um sistema quantico. Isso contradiz a formulacao inicial
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do principio, que afirma que existe uma impossibilidade, relacionada ao principio de incerteza,
de um tunico aparato experimental ser utilizado para a observacao desses dois comportamentos

complementares.

O outro resultado ligado a essa proposta é a andlise dessa proposta, para sistemas na
presenca de ruido branco, como € o caso da RMN. Nesse resultado mostramos que a correlacao
entre o estado do ¢-bit auxiliar e o comportamento do ¢-bit que passa pelo interferometro
permanece mesmo na presenca de um nivel arbitrario de ruido branco. Mostramos ainda que
modelos de variaveis ocultas locais, que possuam nocoes realistas dos comportamentos como
onda ou particula de um sistema quantico, sao incompativeis com esse experimento. Esses dois
resultados sao vélidos para qualquer € > 0, o que implica que o emaranhamento do sistema

com o ¢-bit auxiliar, presente no caso puro, nao é o recurso responsavel por esse fenéomeno.

Uma possivel extensao desses dois resultados seria a andlise para o caso em que o sistema
estd em um estado de mistura estatistica maxima, e o ¢-bit auxiliar preparado em uma super-
posicao. A motivacao para uma analise experimental desse caso é a possibilidade de observacao
de um padrao de interferéncia em sistemas 6ticos mesmo quando o estado de entrada no inter-
ferometro é dado pela identidade. Esse fato pode ser observado se o atraso (devido a diferenca
de fase) entre os bragos for menor que o tempo de coeréncia. Isto ocorre porque dentro do
tempo de coeréncia, a polarizacao do laser é bem definida, flutuando apenas na escala do
tempo de coeréncia. O objetivo seria a observacao de uma correlacao entre as medidas sobre
0 ¢-bit auxiliar e o surgimento ou nao de um padrao de interferéncia no sistema. Uma outra
possivel extensao, também no contexto de ética quantica, seria a observacao de que as medidas
sobre o ¢-bit auxiliar podem ser realizadas apds a deteccao do sistema mesmo na auséncia de

emaranhamento.

O ultimo Capitulo da teste trata de dois resultados preliminares, que serao concluidos o mais
brevemente possivel. O primeiro resultado é uma proposta de preparacao de estados térmicos
voltada para técnicas de RMN, trocando a utilizagao de g¢-bits auxiliares pela utilizacao de
operacoes nao-unitarias. Como o método proposto é geral, isso possibilitaria a simulacao de
sistemas de matéria condensada com o sistema a temperatura finita, como no caso de magnetos
frustrados [163]. O segundo resultado, ainda na fase de simulagoes numéricas, é a simulagdo em
um sistema quantico de uma maquina térmica de apenas um ¢-bit e que executa um ciclo Otto.
Essa simulacao é feita a partir da extensao do sistema para um maior, acoplado com os banhos
térmicos. Essa extensao do sistema permite que o ciclo seja executado como uma evolugao
unitaria do sistema estendido. A implementacao com sucesso dessa simulacao de um sistema
aberto abriria caminho para o estudo de outros processos termodinamicos ou da simulagao de

outros sistemas abertos.
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