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Resumen

Tal como establece la Segunda Ley de la Termodinamica, los eventos que ocurren
en la Naturaleza son esencialmente irreversibles. Esta Tesis constituye una contri-
bucion al entendimiento de los mecanismos que conducen a la irreversibilidad.

Mediante técnicas de Resonancia Magnética Nuclear, es posible revertir una
dinamica cuédntica difusiva en un sistema de espines, cambiando el signo del Ha-
miltoniano espin-espin. La probabilidad de retornar al estado inicial luego de la
reversion se denomina Fco de Loschmidt (LE). La evaluacion de este observable per-
mite cuantificar la pérdida de coherencia cuantica o decoherencia, y por consiguiente,
la irreversibilidad. Su observacién en sistemas de espines sugiere la existencia de un
régimen en el que el LE se degrada independientemente de las perturbaciones (co-
nocido como régimen PID). Este podria tratarse de una propiedad emergente en
el limite termodinamico bajo la forma de una Transicion de Fase en la Dinamica
Cuéntica (QDPT).

En este trabajo hemos desarrollado y empleado métodos numéricos y analiticos
para evaluar la decoherencia en modelos de diversa complejidad, donde podria tener
lugar una QDPT. Un posible testigo de esta transicién es la conductancia. Asi, eva-
luamos las QDPT en el Modelo D ’Amato-Pastawski para un doble punto cuantico
interactuando con un ambiente que satisface el limite termodinamico. En este sis-
tema sencillo, evaluamos exitosamente el LE en su rol de testigo dindmico para la
QDPT.

El siguiente nivel de complejidad en los casos estudiados corresponde a un cambio
de paradigma en el estudio de sistemas cudnticos abiertos. En particular, considera-
mos como la dindmica coherente de un oscilador armoénico se degrada en presencia
de un sistema de dos niveles (este tltimo haciendo las veces de ambiente). Aqui,
el estudio del LE demostré que estados superposicion coherentes resultan ser mas
fragiles frente a perturbaciones en comparacién con superposiciones incoherentes.

Finalmente, evaluamos el LE en sistemas de espines precisamente para buscar
mecanismos emergentes en el limite termodindmico. El vinculo con sistemas experi-
mentales es mas concreto en estos casos. Estudiamos dos modelos con una diferencia
conceptual importante respecto al rol del “ambiente”. En el primero de ellos, el sis-
tema es cerrado y las perturbaciones estan dadas por interacciones internas no con-
troladas. Alli, mostramos que el sistema hace las veces de su propio ambiente. Méas
aun, identificamos mecanismos de interacciones efectivas que amplifican las pertur-
baciones. En el segundo modelo, el sistema de espines esta acoplado a un ambiente
externo explicito. En particular, consideramos dos cadenas XY que interactian via
un Hamiltoniano Dipolar. Se observa aqui una escala de decaimiento asintética in-
dependiente de la perturbacién. Sin embargo, tal tiempo caracteristico es demasiado
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pequeno como para asimilarlo a un PID compatible con el experimental, y la razén
que atribuimos radica en la integrabilidad de la cadena aislada.
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Abstract

The Second Law of Thermodynamics states that events that occur in Nature are
essentially irreversible. This thesis constitutes a contribution to the understanding
of the mechanisms that lead to irreversibility. Nuclear Magnetic Resonance offers
the opportunity to time-reverse the diffusive quantum dynamics in a spin system by
changing the sign of its Hamiltonian. The Loschmidt Echo (LE) provides a measure
of the revival occurring when an imperfect time-reversal procedure is applied to a
complex quantum system. The LE allows to quantify the destruction of quantum
coherence —or decoherence—, and thus, irreversibility. There is experimental evidence
in spin systems that suggests the existence of a perturbation independent decay
(PID). This PID could be an emergent phenomena in the thermodynamic limit, in
the form of a Quantum Dynamical Phase Transition (QDPT).

In this work we developed numerical and analytical methods to evaluate deco-
herence in models of different complexity, in which a QDPT could take place. A
possible witness for such a transition is the quantum conductance. Thus, we studied
a QDPT in the D’amato-Pastawski model for a double quantum dot interacting
with an environment that satisfies the thermodynamic limit. In this simple system,
we successfully evaluated the LE, as playing the role of dynamical witness for the
QDPT.

The next level of complexity corresponds to a paradigm shift in the study of
open quantum systems. In particular, we address how the coherent dynamics of a
harmonic oscillator degrades in the presence of a two level system playing the role of
the environment. Here, the behaviour of the LE showed that coherent superposition
states turned out to be more fragile against perturbations as compared to incoherent
superpositions.

Finally, we evaluated the LE in spin systems in order to find emergent mecha-
nisms in the TL. In this cases, the link with experimental systems is more natural.
We studied two conceptually different models. In the first one, the system is closed
and the perturbation is given by internal non-controlled interactions. In such a case,
we showed that the system behaves as its own environment. Moreover, we identified
mechanisms of effective interactions that amplify the effect of perturbations. In a
second model, the spin system is coupled to an explicit external environment. In
particular, we considered two XY rings that interact through a Dipolar Hamilto-
nian. In this case an intrinsic asymptotic decay rate was observed (i.e. perturbation
independent). However, the characteristic time is too small to asociate it with the
experimental PID, and we attributed this fact to the integrability of the independent
rings.
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Capitulo 1

Introduccion

Durante muchos anos, se han propuesto diferentes ideas acerca de cémo explicar
la obvia irreversibilidad que manifiestan los procesos que ocurren en la Naturale-
za y que se sintetizan en la Ley Termodinamica de Crecimiento de la Entropia o
desorden. En efecto, ésta entra en contradiccion con la reversibilidad microscépica
de las ecuaciones mas fundamentales de la Mecanica y el Electromagnetismo. Nues-
tra experiencia cotidiana esta en concordancia con dicha irreversibilidad. El sentido
comun nos permite imaginar como una gota de tinta se difundira en un vaso de agua,
pero dificilmente concebimos que el agua entintada evolucione de tal manera que se
forme una unica gota de tinta en la superficie. Por ello, surgen los interrogantes de
por qué deberia ser imposible observar la evolucion inversa si las leyes fundamentales
de la Fisica son simétricas con el tiempo? Como se puede reconciliar la dindmica
reversible de atomos y moléculas con el comportamiento irreversible que observamos
en el mundo macroscépico, compuesto por esos mismos atomos y moléculas?

Ya hace més de un siglo que, con el objeto de describir como los sistemas ma-
croscopicos evolucionan irreversiblemente hacia el equilibrio, Ludwig Boltzmann
sento las bases de la teoria microscépica de la Segunda Ley de la Termodinamica.
Boltzmann discutié acerca de céomo la irreversibilidad emerge de las leyes reversi-
bles de la Mecanica. Mediante la formulacién de su teorema H intenté reconciliar
el comportamiento microscépico y el macroscépico. En su descripcién inicial, el in-
grediente esencial fue considerar que hay ciertos procesos dinamicos, las colisiones
entre moléculas, que no pueden ser revertidos, es decir que luego de cada colisiéon no
se preserva memoria o correlacion del estado previo. Esto constituye su hipétesis de
caos molecular, o stosszhalansatz, fundamental para su demostracién. La consecuen-
cia inmediata es una dinamica irreversible que determina una direccién temporal,
definiendo asi una flecha del tiempo bien definida. Al proponer que el resultado de
una colisién es aleatorio, Boltzmann fue el primero en introducir el concepto de
probabilidad en las leyes de la Fisica. Segin Lebowitz | ):

Dado el éxito del enfoque estadistico de Boltzmann < ... > Resulta sorprendente
que haya aiun tanta confusion sobre el problema de la irreversibilidad. Atribuyo esta
confusion a la originalidad de las ideas de Boltzmann: Fueron dificiles de entender
para algunos de sus contempordneos.



2 CAPITULO 1. INTRODUCCION

1.1. La paradoja de la irreversibilidad

En ese tiempo, Joseph Loschmidt senalé una aparente paradoja, basada en el
hecho de que la simetria temporal de la Mecénica Clasica excluiria la irreversibili-
dad macroscopica. Loschmidt argumenté que las trayectorias individuales son de-
terministas, y que por cada trayectoria colectiva que lleva al sistema a su estado de
equilibrio, existe otra, igualmente posible, que lleva al sistema nuevamente al estado
inicial de baja entropia. Asi, la Segunda Ley perderia su validez, ya que existirian
procesos que evolucionan estados de alta entropia hacia otros de entropia méas baja.
Bastaria tomar el sistema de particulas que colisionan, considerado por Boltzmann
en su descripcion, y revertir las velocidades de todas ellas para que el sistema regrese
al estado inicial de menor entropia.

Como respuesta, Boltzmann hizo algunas mejoras en su teoria, transformando
su descripcién probabilistica en términos de la ocupacién del espacio de fases. Bol-
tzmann establecié una conexion directa entre cantidades definidas microscépicas
y propiedades extensivas, macroscopicas y medibles de los sistemas macroscopicos
en equilibrio. En consecuencia, la irreversibilidad emerge en la transicion entre el
dominio microscépico y el macroscopico.

Boltzmann hizo hincapié en la imposibilidad practica de lograr la reversion tem-
poral propuesta por Loschmidt, respondiendo: “es Ud. el que invertird las velocida-
des”. La interpretacion probabilistica de Boltzmann constituye la base de la Mecéani-
ca Estadistica moderna, una teoria con un éxito incuestionable [ ) ].

La actual teoria del Caos en la Mecanica Clasica afirma que, en la mayoria de
las situaciones de interés practico, el volumen sobre el que se sustenta el espacio
de fases es exponencialmente grande. Esto se debe a que cada una de las colisiones
microscopicas tiende a ser inestables y, por lo tanto, amplifica exponencialmente las
incertidumbres o errores de las particulas involucradas. Asi, clasicamente, el caos se
define como esa sensibilidad exponencial de las trayectorias a minimos cambios en las
condiciones iniciales. En el espacio de fases, la distancia d entre las trayectorias que
corresponden a dos condiciones iniciales cuya distancia dy es muy pequena aumenta
exponencialmente a un ritmo d;=dyexp(At), donde la tasa A recibe el nombre de
exponente de Lyapunov.

Por lo visto hasta aqui, el conflicto entre Boltzmann y Loschmidt pareciera re-
suelto en el campo de la Fisica Clasica. Sin embargo, la discusién sobre el origen
de la irreversibilidad ain esta abierta dado que la teoria apropiada para describir el
comportamiento microscopico de la materia es la Mecanica Cuéntica.

1.2. El mundo cuantico

En el dominio cuantico, la evolucién hacia el equilibrio atin genera intensas con-
troversias | , , , ; |, dado que cualquier sistema
cuantico cerrado y finito involucra un espectro de energia discreto. En consecuencia,
su evolucion en el espacio de Hilbert es cuasi-periddica, es decir que esta sujeta a
recurrencias, del tipo sugeridas originalmente por Poincaré para sistemas mecénicos,
e invocadas por Zermelo para debilitar los argumentos de Boltzmann.
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En la Mecanica Cuéntica, la descripcion de los procesos irreversibles es una tarea
compleja. Los estados de un sistema cuéntico evolucionan de acuerdo con la ecuacién
determinista de Schrodinger

i o) = H o). (11)

Al igual que en la Mecanica Clésica, dado un estado inicial |1)y) y el Hamiltoniano
H que rige su evolucién, es posible determinar el estado del sistema en todo tiempo
a partir de la Ec. (1.1). Ademas, el solapamiento (overlap) entre dos funciones de
onda, que es una medida natural de la distancia entre ellas, se conserva en el tiempo,
es decir

Wi(t) [o(t)) = (1] expliflt/h] exp[—iHt /] [vo)
= Wl Wo)

Este hecho, que surge como consecuencia de la unitariedad de la Ec. (1.1), implica
la reversibilidad de la dindmica. Por lo dicho, hay al menos dos cuestiones que han
suscitado una atencion especial en las iltimas décadas. Por un lado, y en analogia
con su contraparte clasica, la compatibilidad entre la simetria de reversién temporal
de la Mecanica Cuantica y la flecha del tiempo inherente de los procesos irreversibles
aun no ha sido claramente establecida | ]. Por otra parte, la definicién del
Caos Clasico, ya implicita en los argumentos de Boltzmann, no puede extenderse
directamente a la Mecanica Cudantica. Asi, resulté necesario establecer una carac-
terizacion que resultara valida para sistemas cuanticos cuya contraparte clasica es
cadtica | ]

Los limites reales de la invariancia de la reversién temporal y la emergencia de la
irreversibilidad han sido probados experimentalmente desde las primeras etapas de
la Resonancia Magnética Nuclear (NMR por sus siglas en inglés: Nuclear Magnetic
Resonance) | , , , , |. En efecto, la NMR ofrece
la oportunidad de manipular la dindmica de conjuntos de momentos magnéticos in-
dividuales, los espines nucleares: Se prepara al sistema en un estado de equilibrio,
se lo conduce fuera de equilibrio mediante un pulso de radiofrecuencia y éste evo-
luciona cuanticamente tendiendo a cierta “equilibracién” durante un determinado
tiempo. Luego, se revierte su dindmica consiguiéndose una considerable recuperacion
el estado de no-equilibrio. Recordemos que cada espin del nicleo es una magnitud
binaria que tiene una polarizacién magnética con dos posibles orientaciones. Para
enfatizar la correspondencia con el gas considerado por Boltzmann, podemos pensar
que la orientacion hacia arriba indica la presencia de una particula cuantica y el
estado hacia abajo representa su ausencia. Esta analogia, a veces denominada “gas
en la red” tiene una formulaciéon matematica precisa, que se discutirda mas adelan-
te. En ese sentido, un estado de polarizacién local es equivalente a un exceso en la
concentracion de particulas.

El primer experimento de reversiéon en NMR fue realizado en 1950 por Erwin
Hahn | |. El procedimiento, conocido como eco de espin, consistié en revertir
la dindmica de precesion de cada uno de los espines alrededor del campo magnético
local. Esto se logra al invertir el signo de la energia Zeeman efectiva. Como no
se invierten las interacciones espin-espin, el eco observado decae como funcién de la
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demora en aplicar la reversion. La escala temporal T5 de este decaimiento, caracteriza
la difusién debida a las interacciones espin-espin (no revertidas).

Unos 20 anos més tarde, Kessemeier y Rhim y luego Rhim, Pines y Waugh, en
un experimento que se denomind eco mdagico, lograron revertir la dinamica inducida
por la interaccién Dipolar (espin-espin) | , |. En este caso, se invier-
te la interaccion de muchos cuerpos induciendo una rotacion simultanea de 90° de
los 10?2 dipolos interactuantes. Asi, desde una configuracién en la que se alternan
aleatoriamente entre paralelo y anti-paralelo al campo externo, se pasa hacia otra
donde los dipolos estan alineados y anti-alineados en el plano perpendicular al cam-
po, o viceversa. Ya en un arreglo de momentos magnéticos clasicos, esta rotacion
invierte los signos de las energias parciales y totales asociadas con la configuracion
de dipolos. Estas interacciones resultan en la degradacién de la polarizacién total
(pequeno exceso en una de las orientaciones), que no se conserva cuando yace en
el plano perpendicular al campo externo. En este experimento, una fuerte senal de
induccién electromagnética se detecta cuando la polarizacién colectiva (o global) se
recupera, como consecuencia del procedimiento descripto.

Otras dos décadas después, en 1992, el grupo de Ernst | | fue capaz de
observar el comportamiento de una excitacion local sobre un cristal molecular de fe-
rroceno. En su experimento, una polarizacion local inicial, orientada segin el campo
magnético efectivo, es inyectada desde un niicleo poco abundante, concretamente
un 3C, y se redistribuye en la red de 'H, sin degradar su magnitud. Al revertir
esta dinamica “difusiva”, es posible observar localmente su retorno hacia los mismos
nticleos C desde los cuales se habia inyectado la polarizacién. Aqui, la irreversibili-
dad surge como una limitacion para recuperar el estado inicial y, en principio, podria
asociarse a parametros dinamicos que no son controlados con precision suficiente, ya
sean grados de libertad internos o del ambiente, o bien no-idealidad de la secuencia
de pulsos.

Una novedad, que surgio a partir de este ultimo experimento, es que al describir
una cantidad conservada (la magnetizacién) puede establecerse una analogia con la
densidad de una funcién de onda. Esta analogia se vuelve una correspondencia pre-
cisa mediante la transformacién de Jordan-Wigner (JWT por sus siglas en inglés:
Jordan- Wigner Transformation) entre espines y particulas fermidnicas sin espin. En
particular, cuando la interaccion se limita a los procesos de intercambio entre prime-
ros vecinos de una cadena lineal, los fermiones resultan no-interactuantes y entonces
la polarizacién es exactamente igual al mdédulo de una funcion de onda. Ernst y
colaboradores disenaron experimentos con la finalidad de probar lo antedicho, como
puede observarse en la Fig. 1.1, extraida de su articulo | |. Alli se mues-
tra cémo la excitacion se propaga en una cadena de 5 espines interactuantes y se
puede apreciar la reflexién que ocurre en los extremos y que, segin la mencionada
prediccion de Poincaré, dan lugar a una recurrencia denominada Eco Mesoscopico
[JPO1].

Inspirados en estas ideas, Pastawski y colaboradores definieron el Eco de Losch-
midt (LE por sus siglas en inglés: Loschmidt Echo) | , | como el resurgi-
miento que ocurre al aplicar un procedimiento de reversiéon temporal a una evolucién
cuantica | : ]. El nombre se refiere a su conexién con el experimento
ideal propuesto por Loschmidt para refrendar su argumento en contra del teorema
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Mixing time T, |s]

Figura 1.1: Comportamiento de una excitacion que se propaga en una cadena de 5
espines. Adaptado de la Ref. [MBSH97].

H de Boltzmann. En consonancia con la descripcién convencional de la decoherencia
en sistemas cudnticos abiertos [CDPZ03b, PJO6, ZDLP12], la presencia de grados
de libertad no controlados degrada el LE.

En las condiciones de la cadena lineal de espines estudiada por Ernst y colabo-
radores, el LE podria ser escrito como:

R R 2
M(2tr) = | (o] expliFyta/H expl—iHytr/H] [60)] (1.2)

donde ) ) )
H(:t) =Hy+ 3, (1,3)

son Hamiltonianos que solo difieren en un término perturbativo 3. Al igual que
en los experimentos de NMR. descriptos, se prepara al sistema en un estado inicial
de no-equilibrio, se deja que evolucione durante un tiempo tr y luego se revierte
su dindmica para que arribe nuevamente hacia el estado de no-equilibrio inicial al
instante 2tg. La irreversibilidad se pone de manifiesto en la degradacion del LE
con tg. En este contexto, la hipdtesis mas obvia para explicar la atenuacién del
LE observada en los experimentos, serfa la limitacion para controlar precisamente
todos los parametros dindmicos del sistema, contenida en 3. Sin embargo, estudios
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Figura 1.2: Valores experimentales de la tasa de decaimiento 1/73 del LE como
funcién de la tasa caracteristica de la perturbacién 1/7s. Ambas cantidades se mul-
tiplican por la escala de tiempo T3, que corresponde a las interacciones reversibles.
Adaptado de la Ref. | ].

posteriores mostraron que la tasa de decaimiento excede las estimaciones razonables
de estos errores, y no resulta demasiado dependiente de estos.

En efecto, la evidencia experimental recolectada en Cérdoba muestra que en sis-
temas con suficiente complejidad interna, atin cuando las posibles perturbaciones
sean minimas, el LE se degrada rapidamente, con una escala de decaimiento que
parece ser controlada por Hy, es decir, intrinseca. Sorprendentemente, esta escala de
decaimiento no esta asociada a la que determina la perturbacion, 7s, como podria
esperarse, sino que aparece asociada a la dindmica revertida, digamos 73, siendo que
Ts ~ 4T, < 7. En otras palabras, estarfamos frente a un decaimiento independiente
de perturbaciones (PID por sus siglas en inglés: Perturbation Independent Decay)
[ , |, que revelaria como dicha complejidad conduce a la irreversibi-
lidad. Si fuera confirmada, esta observacion tendria implicaciones profundas tanto
en los aspectos fundamentales que hemos discutido, como en situaciones practicas,
como el grado de controlabilidad de dispositivos cuanticos.

El comportamiento asintético del solapamiento entre dos estados que evolucionan
en presencia de pequenas perturbaciones difiere segiin se trate de sistemas cuya ver-
sién clésica es integrable o cadtica. Esto se muestra en un articulo de Peres | 1,
reproducido también en la Ref. | ]. Peres observé que para tp > 1, M (2tg) se
mantiene cercano a la unidad en el caso regular y alcanza un valor reducido, asocia-
do con el solapamiento de funciones de onda estocasticas, cuando el Hamiltoniano
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clasico correspondiente es cadtico.

Desde un punto de vista matematico, la definicién del LE permite estudiar la
sensibilidad extrema ante pequenas perturbaciones en la dinamica, en lugar del usual
estudio de la sensibilidad ante pequenas perturbaciones en las condiciones iniciales.
Esto resultaria en un criterio alternativo para evaluar los efectos del Caos en la
Mecénica Cuantica. La sensibilidad ante perturbaciones en la dinamica pudo ser
cuantificada finalmente mediante el decaimiento del LE por Jalabert y Pastawski
[ |. Estos autores establecieron que, para un sistema cldsicamente cadtico, y
en tanto la perturbacién exceda cierto umbral, el LE decae con una tasa igual al
exponente de Lyapunov del sistema clésico,

M (2tg) ~ exp[—72tr], v = min[l/7s, A]

Una perturbaciéon muy pequena, produciria un decaimiento del eco en una escala
determinada por la Regla de Oro de Fermi (FGR por sus siglas en inglés: Fermi
Golden Rule):

I |12
1/7223”(2‘ Ni(e).

Aqui N;(e) describe la densidad de autoestados del Hamiltoniano directamente co-
nectados por la perturbacion. Es decir, si la perturbacién excede cierto valor critico,
el LE estd controlado por el exponente de Lyapunov clasico. Por lo expuesto, el LE
parece ser una herramienta poderosa para capturar la fisica fundamental de los sis-
temas cudnticos cuyo andlogo cldsico es cadtico | | con la ventaja adicional
de que también resulta aplicable a la Mecanica Clasica.

1.2.1. Sistemas abiertos: El ambiente como fuente de deco-
herencia

Hemos mencionado que en un sistema finito cerrado una dinamica en el espacio
de Hilbert es unitaria, e incluso recurrente en el sentido de Poincaré, y, por consi-
guiente, reversible. Pareciera que la tnica forma de introducir un comportamiento
irreversible en un sistema finito S es remover la restriccion de sistema cerrado,
considerando dindmicas no-Hamiltonianas. Una forma de hacerlo es postular una
interaccién entre S y un reservorio £, como un bano o un instrumento de medicién.
Como consecuencia, surge una escala de irreversibilidad, a través de la FGR

27
1/7se = > Ve

como resultado de este acople con un gran nimero de grados de libertad externos
sobre los cuales no se tiene control | ]. Como los sistemas macroscopicos nun-
ca estan aislados de su entorno, la Ec. (1.1) queda expresada en términos de un
Hamiltoniano no-Hermitico. Como consecuencia, la norma de un estado se pierde
[ , |, limitando progresivamente una descripcién que se limite a conside-
rar sélo la dinamica de §. El proceso resultante se conoce como decoherencia. Lo
interesante de este enfoque es que enfatiza el rol del ambiente, el cual aparece inevi-
tablemente debido a que la evolucién unitaria de la Mecdnica Cuantica establece
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progresivas correlaciones y entrelazamiento entre las variables de S y de £. Asi, la
estrategia usual para abordar tanto procesos de decoherencia como de disipacién de
energia, consiste en definir un sistema simple S cuya dinamica se vuelve no-unitaria
debido a la interaccién con un ambiente £ complejo | , ]. En este contexto,
los observables pasan a ser descriptos mediante una Ecuacién Maestra Cuédntica, que
preserva la positividad en caso de poder expresarse como forma de Lindblad.

En el contexto de la decoherencia en sistemas abiertos, la dindmica de S sufre
alguna forma de degradacién debido a la interaccionn con £. El grafico 1.2 sugiere,
sin embargo, que un ambiente podria originar un cambio mas drastico. En efecto,
si consideramos que 1/7s representa un acoplamiento con un ambiente, vemos que
su reduccién mantiene una irreversibilidad finita. Esto es muy diferente a lo que
se observarfa en un sistema finito (como una molécula). Es decir, sugiere que la
interaccién con el ambiente podria producir discontinuidades analiticas en un dado
observable.

Una remarcable evidencia de que la interaccién con un reservorio £ puede pro-
ducir una discontinuidad analitica en un observable, lo constituye el experimento de
polarizacién cruzada entre *C y 'H en NMR, hecho por P. R. Levstein, G. Usaj y
H. M. Pastawski | ]. En este experimento, se observa un cambio drastico en el
comportamiento de la frecuencia de oscilacién y en la tasa de relajacion cuando la
interaccion alcanza un valor critico. Este fenémeno, que se muestra en la Fig. 1.3,
motivo un andlisis més profundo, ya que la divergencia en el periodo de oscilacién
a partir de una dada intensidad del parametro de control es un indicativo de una
no-analiticidad del observable | ]. Es decir, tiene las caracteristicas de un
fenémeno critico. Tipicamente, cuando un sistema S esta en contacto con un reser-
vorio &£, éste ultimo perturba al sistema, degradando suavemente las interferencias
dindmicas, con una tasa de decoherencia 1/7,, que es proporcional a la interaccién
con el ambiente 1/7s¢. Sin embargo, cuando las interacciones con £ son mas fuertes,
la respuesta del sistema puede cambiar radicalmente. En general, esto se vincula al
hecho de que el nimero N de grados de libertad del ambiente puede considerarse
infinito. Este tipo de transiciones seran discutidas a lo largo de esta Tesis. Partien-
do de modelos simples que poseen soluciones analiticas exactas, avanzaremos hacia
descripciones mas complejas de estos sistemas de espines, que requieren de calculos
numéricos.

En consonancia con estos hallazgos, se produjo un cambio de paradigma que ha
recibido gran atencién ultimamente | , ] ¥ se conoce como transicién
de fase en la dindmica cudntica (QDPT por sus siglas en inglés: Quantum Dynamical
Phase Transition). Tal como las transiciones de fase de equilibrio estdndar, una
QDPT resulta posible porque el sistema fuera del equilibrio evoluciona en el limite
termodindamico (TL por sus siglas en inglés: Thermodynamic Limit) de infinitos
grados de libertad, en este caso, del ambiente. Luego, es posible que alguna variable
o magnitud dindmica que presentard un comportamiento no-analitico | |. En el
caso de la irreversibilidad, pareciera que el LE constituye un observable o testigo
dindmico que brinda detalles de una transicion de fase, desde una decoherencia
controlada por la perturbacién a una decoherencia intrinseca (para el caso de un
particula), o incluso de una dindmica reversible que en TL se transforma en una
dinamica irreversible .
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b/h [KHz]

Figura 1.3: Tasa de decaimiento 1/27, y frecuencia w de oscilacién en un experimento
de polarizacién cruzada entre *C y 'H. Adaptado de la Ref. | ].

1.2.2. Hacia una formulacién consistente de la decoherencia
intrinseca.

En 1925, Werner Heisenberg formul6 una de las relaciones mas celebradas de la
Mecénica Cuéntica, su principio de incertidumbre. Este establece que el producto
de las incertezas de la posiciéon y el momento no pueden ser menores que el limite
impuesto por la constante de Planck, //2. Suele pensarse que esto implica que no
son posibles estructuras del espacio de fases asociadas a escalas sub-Planck (< h)
[ ]. Por este motivo, no ha sido facil aceptar que puedan desarrollarse estruc-
turas de escala sub-Planck a partir de la evolucion cuantica de una funcién de onda
suave. Y aun aceptando que éstas existan, a partir del principio de incertidumbre,
podriamos asumir que no poseeran consecuencias observables | |. Entonces, en
principio, ignorariamos las estructuras sub-Planck ya que serian un artefacto de la
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representacion de la matriz densidad en el espacio de fases (funcién de Wigner), pero
sin contenido fisico alguno. Sin embargo, es particularmente interesante la afirmacion
de Zurek | ], segun la cual las estructuras de escala sub-Planck en la funcién
de Wigner manifiestan sensibilidad de un estado cuantico frente a perturbaciones.
Esta observacion deberia ser equivalente a la demostracion de Jalabert y Pastawski
[ |, de que la complejidad propia de un determinado sistema determina la escala
de decoherencia. Este fue efectivamente el resultado que puede encontrarse en la
Ref. | ], convalidado en la Ref. | |. Es mads, en los sistemas clasica-
mente cadticos, la dindmica conduce a superposiciones altamente no-locales, que ya
han sido relacionadas con las estructuras de escala sub-Planck y que promueven la
decoherencia | , ]. En suma, este planteo es fundamentalmente diferente
a la concepcion usualmente aceptada de decoherencia inducida por el ambiente. En
este nuevo enfoque el rol principal lo tendria la complejidad interna del sistema, y
no la del el ambiente.

Un resultado asombroso sugerido por los experimentos es que, ain en presencia
de perturbaciones infinitesimales, los sistemas cadticos de muchos cuerpos pueden
volverse su propio ambiente | ]. Cuando se grafica la tasa de decaimiento
1/T3 en funcién de la intensidad del término no revertido, se observa que ésta satura
en un valor finito | |, que es aproximadamente T3 ~ 475, como puede verse en
la Fig. 1.2. Si uno pensara que la decoherencia sélo surge como consecuencia de la
interaccién con un ambiente, entonces esperaria que a perturbacién nula la curva se
vaya a cero, pero esto no ocurre. En el limite de perturbacién nula, T3 parece ligado a
la escala de tiempo que caracteriza a la interaccion revertida. En esta observacion se
basa la hipdtesis central de irreversibilidad, que es la idea principal sostenida por el
grupo de Cérdoba y que esta presente a lo largo de esta Tesis. Segtin esta hipotesis,
la dinamica cuantica de un sistema de muchos cuerpos es altamente inestable y su
propia complejidad amplifica el efecto de cualquier perturbacién, conduciendo al
fracaso del procedimiento de reversion.

La hipdtesis central de la irreversibilidad impulsé el estudio de la dinamica cuanti-
ca de sistemas de una particula cuya contraparte clasica es cadtica, en los cuales se
puede estudiar el LE sistematicamente. Sin embargo, en sistemas de muchos cuerpos,
aun cuando sean finitos, encontrar numéricamente el TL que convalide la hipotesis
central de la irreversibilidad ha sido una tarea que eludi6 los anteriores intentos del
grupo de Cérdoba. En esta Tesis se intentardan pasos en esta direccién, especifica-
mente explorando condiciones para estudiar sisteméaticamente el TL, con especial
énfasis en identificar posibles QDPT.

1.3. Organizacién de esta Tesis.

A lo largo de esta Tesis hemos explorado diferentes mecanismos que conducen a
la irreversibilidad y la decoherencia, mostrando cémo el ambiente es capaz de pro-
ducir transiciones de fase en la dindmica cuantica. En el Capitulo 2 estudiamos la
emergencia de una QDPT en un sistema simple de dos niveles mediante el estu-
dio del transporte electrénico. Usamos como observable relevante la conductancia
electrénica estacionaria entre una fuente de corriente y un sumidero, para anali-
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zar si puede ser capturado un comportamiento critico. En el contexto de sistemas
abiertos, presentamos un estudio analitico y numérico del transporte electrénico de
estado estacionario, tomando como parametro de control la intensidad de la interac-
cién SE€. Este tratamiento nos permite realizar un andlisis profundo de la emergencia
de una transicion de fase en una dindamica cuantica como funciéon de un parametro
de control, que resulta la intensidad del acoplamiento entre el sistema y el ambiente.
En este primer Capitulo incluimos también un breve analisis de las energias que
resultan de un Hamiltoniano que describe un sistema abierto. Es decir, de los polos
de la funcion de Green. Estos son interpretados en términos de la FGR, que des-
cribe el decaimiento de una excitaciéon debido a la presencia de un ambiente cuyo
espectro de energias es cuasi-continuo. El modelo estudiado, una simplificacién del
modelo de D’Amato y Pastawski, encuentra su justificacion mediante el formalismo
de Keldysh, sintetizado en las Ecuaciones Generalizadas de Landauer-Biittiker. Asi-
mismo, presentamos, en el Apéndice 2.10, un método de suma utilidad que permite
la reduccién progresiva del nimero de variables del sistema, conocido como decima-
ciéon. En el Apéndice 2.11, obtenemos la expresién de la tasa de decaimiento en la
aproximacion FGR. Por tltimo, en el Apéndice 2.12; exponemos brevemente algunas
nociones del formalismo de Keldysh.

En el Capitulo 3 introducimos el Eco de Loschmidt, es decir el observable que
nos permite cuantificar la decoherencia y que constituye el eje de este trabajo. Aqui,
combinamos herramientas analiticas con soluciones numéricas para estudiar nueva-
mente la emergencia de una QDPT en un sistema de dos niveles mediante el anélisis
del decaimiento del eco de Loschmidt. Derivamos una ecuacién diferencial simple
para el eco de Loschmidt, que resulta exacta para sistemas finitos abiertos en una
aproximacion Markoviana en la cual la interaccién con el ambiente estda bien re-
presentada por una FGR. Escribimos explicitamente la tasa de decaimiento como
una magnitud que depende del tiempo y la empleamos para evaluar la transicion
dindmica.

Hemos mencionado que la estrategia tedrica usual para abordar el proceso de de-
coherencia y disipacion consiste en definir un sistema simple S que interactia con un
ambiente £ complejo. Mientras que el primero posee unos pocos grados de libertad,
el ultimo tipicamente posee un espectro denso. Esto asume tiempos experimentales
maés cortos que el tiempo de recurrencia de Poincaré (tiempo de Heisenberg) en el
que aparecen los ecos mesoscopicos, condicién en la que el espectro no puede ser
resuelto en sus componentes. En el Capitulo 4 mostramos que podemos levantar
esta restriccién de ambiente complejo, ya que la coherencia puede ser degradada de-
bido a un &£ simple, con pocos grados de libertad. Estudiamos la degradacién de un
paquete de ondas Gaussiano en un oscilador arménico en presencia de un ambiente
dado por un unico sistema de dos niveles. Analizamos cémo el grado de libertad
binario perturba la evolucién libre del paquete de ondas, produciendo decoherencia.
Esta es cuantificada mediante el LE, que permite evaluar la fragilidad relativa de
superposiciones coherentes (a la manera del gato de Schrddinger) con respecto a
superposiciones incoherentes.

Dado que nuestro proposito subyacente es el de explicar los fenémenos que han
sido observados en los experimentos de NMR, en el Capitulo 5 definimos el LE como
una funcién de auto-correlacién en sistemas multi-espin. En este Capitulo abordamos
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la pregunta de como perturbaciones débiles, que son aparentemente inefectivas, pue-
den conducir a la decoherencia, y luego a la irreversibilidad. Esta pregunta esté en el
corazén de los mencionados experimentos de irreversibilidad en la NMR del estado
sélido. En el modelo estudiado, una polarizacion inicial local se extiende sobre todo el
sistema debido a las interacciones espin-espin, que conservan la proyeccion de espin
total, culminando en la equilibracién de la polarizacion. En principio, esta dinamica
cuantica puede revertirse cambiando el signo del Hamiltoniano. Analizamos deta-
lladamente el régimen mas destacado del decaimiento del LE, que ocurre cuando
la perturbacién induce interacciones efectivas que, si bien son pequenas, proliferan
debido a la altisima degeneracién del espacio de Hilbert. El rango de validez de es-
te régimen aumenta con el tamano N del sistema, convirtiéndose en el mecanismo
principal para el decaimiento del LE en el TL.

En el Capitulo 6, nos situamos en la descripcién usual de la decoherencia indu-
cida por un ambiente. Para cuantificarla, estudiamos el decaimiento del LE de un
anillo de espines acoplado a un ambiente con las mismas caracteristicas. Al igual
que en el Capitulo 5, analizamos los diferentes regimenes de decaimiento del LE,
con especial énfasis en el régimen de decaimiento exponencial. Las tasas de decai-
miento del LE comienzan a superponerse a medida que N aumenta. Para el modelo
estudiado, encontramos que se alcanza un régimen de decoherencia independiente
de perturbaciones. Sin embargo, éste es muy débil, posiblemente, debido a que la
interaccién que gobierna la dindmica de & — £ no posee la complejidad suficiente.

El estudio de la dindmica de un sistema de N espines requiere de un prome-
dio sobre ensamble, por lo cual encuentra rdapidamente limitaciones en los cédlculos
numéricos. En el Capitulo 7, desarrollamos un método para superar esta limitacion,
construyendo un estado puro entrelazado que imita un estado con polarizacion equi-
distribuida. La evolucién de este tnico estado reemplaza el calculo serial completo
que requiere la evolucién de cada una de las componentes del ensamble. El proce-
dimiento, que explota el paralelismo implicito en las superposiciones cuanticas, es
utilizado para reproducir la dindmica de ensamble del observable magnetizacion to-
tal, del mismo modo que ha sido estudiado en la Ref. | | para observables
locales. Convalidamos el método propuesto considerando dos casos de particular in-
terés experimental. El primero de ellos es una variante del Eco Magico descripto
anteriormente. El segundo es una secuencia de Coherencias entre Cuantos Multi-
plos en una cadena lineal con interaccion de primeros vecinos, que tienen solucion
analitica en términos de la JW'T. Los resultados obtenidos en ambos casos muestran
un excelente acuerdo con los del ensamble completo.

Finalmente, en el Capitulo 8 presentamos una sintesis de los principales resulta-
dos obtenidos y detallamos algunas posibles extensiones del trabajo realizado.

1.4. Contribuciones personales originales conteni-
das en esta Tesis.
En el Capitulo 1 presentamos una introduccién general y repasamos los resultados

mas sobresalientes en lo que refiere al tema central de la Tesis. Este Capitulo no
contiene ningin material original.
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En el Capitulo 2 exponemos la teoria estandar del transporte electronico de
estado estacionario y el modelo de decoherencia en el transporte de D’Amato y
Pastawski que utilizaremos. Luego describimos un estudio propio de las Transiciones
de Fase en la Dinamica Cudntica para diferentes modelos de pozos cuanticos dobles
y puntos cuanticos acoplados, que atiin no ha sido publicado.

En el Capitulo 3 derivamos una ecuacion diferencial exacta para el decaimiento
del Eco de Loschmidt y la aplicamos exitosamente en dos modelos. Este trabajo
constituye un aporte original, aunque no ha sido publicado atn.

En el Capitulo 4 mostramos un modelo de decoherencia, que abordamos desde
una perspectiva diferente a la usual. Este trabajo dio lugar a un articulo publicado
en Physical Review A en el que aparezco como primera autora.

En el Capitulo 5 estudiamos el Eco de Loschmidt en un modelo de espines en
estrecha colaboracién con Pablo Zangara. Este trabajo dio lugar a una publicacién en
Physical Review A en el que me encuentro como segunda autora. Mi principal aporte
en dicho articulo consistio en el cdlculo de los Hamiltonianos Promedio. Algunos de
esos calculos se detallan en el Apéndice de dicho Capitulo. En esta misma linea de
trabajo, fui coautora de un articulo publicado en Philosophical Transactions, que no
ha sido incluido en la tesis porque mi rol fue secundario.

En el Capitulo 6 estudiamos la escala de decaimiento del Eco de Loschmidt para
el caso de dos anillos acoplados, uno de ellos actia como sistema mientras que el
otro representa el ambiente. El aporte original es el aumento progresivo del tamano
del sistema, este trabajo se encuentra en etapa de elaboraciéon y ain no ha sido
publicado.

En el Capitulo 7 introducimos un método de calculo de suma utilidad para
sobrellevar las limitaciones computacionales que acarrea el tratamiento de sistemas
de muchos cuerpos interactuantes. El mismo representa un trabajo original que atin
no ha sido publicado.
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Capitulo 2

Transiciones de Fase en la
Dinamica Cuantica en el
Transporte Electronico

2.1. Introduccion.

La capacidad de controlar y manipular sistemas cuyas propiedades fundamentales
se encuentran en la nano-escala se ha convertido en un gran desafio, tanto para la
Fisica fundamental como para la aplicada. Uno de los principales obstaculos radica
en la limitacion practica de aislar por completo un sistema real, cuya evolucién
cuantica deja de ser unitaria. Esta interacciéon entre un sistema S y un ambiente
& destruye progresivamente los fenémenos de interferencia cudntica | ], como
hemos discutido en la Introduccién. Sin embargo, no todo es negativo. En efecto, la
interaccién con el ambiente puede también proveer de fisica nueva y por lo tanto abrir
una ventana de oportunidades para manipular sistemas cuanticos. En particular, si
las reglas de seleccién de esta interaccion lo permiten y si su intensidad supera cierto
valor, pueden ocurrir cambios abruptos en la dindmica de un sistema, dando origen
a una QDPT.

Una muestra contundente de la manifestacion de una QDPT ya estaba presente
en uno de los experimentos pioneros del grupo de Cérdoba, en el intento de manipular
un dimero de espines. En su experimento, Levstein, Usaj y Pastawski [ ],
consideraban dos espines nucleares de especies diferentes, *C y 'H, que intercambian
polarizacion a una determinada frecuencia. Sus observaciones mostraron un cambio
abrupto en la frecuencia de oscilacion y en la tasa de relajacién para un valor critico
de la interaccion entre S y £. La dindmica oscilatoria de la polarizacién entre los dos
espines se congela cuando la interaccién SE excede ese valor critico. En su version
de estado estacionario, este tipo de fenémeno tiene un amplio campo de aplicacién
en lo que se conoce como angostamiento por intercambio (ezxchange narrowing), que
aparece cuando dos lineas de resonancia colapsan en una unica, que se hace cada vez
mas angosta a medida que se acentia la interaccion de intercambio entre dos espines
equivalentes [ |. Aunque la fundamentacién del fenémeno es atin oscura, una
analogia puede encontrarse al considerar dos osciladores clasicos acoplados, cuando
uno de los modos resultantes interactia débilmente con el ambiente mientras que el
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otro, el simétrico, concentra casi toda la disipacién del conjunto | ].

La aparicion de una QDPT en un sistema debido a la interaccion con su entorno
ha sido puntualizada en el contexto de Hamiltonianos no-Hermiticos, en particu-
lar aquellos que resultan de la Fisica Nuclear [ , , |. En este tipo
de Hamiltonianos, la posibilidad de una discontinuidad analitica en sus autovalores
estd habilitada por la no-Hermiticidad, y ésta es a su vez consecuencia del niimero
infinito de grados de libertad del ambiente £. Asi, la presencia de una QDPT no
s6lo podria ocurrir en sistemas de espines y osciladores que sino que también se ha
predicho en el contexto de la dinamica de electrones. En efecto, ya hemos mencio-
nado que la justificacion formal de la equivalencia entre un sistema de espines y
uno de particulas fermiénicas no-interactuantes en la misma topologia, estd dada
por la JWT. Alli, la transferencia de polarizaciéon entre dos nicleos magnéticos in-
teractuantes se mapea, en el contexto del transporte electrénico, a un sistema de
dos niveles (TLS por sus siglas en inglés: Two Level System). En general, un TLS
consiste en dos estados |A) y |B) acoplados. En particular, podemos pensar que el
estado inicial |A) representa un electrén, confinado en pozo cudntico A, que oscila
entre A y B cuando se activa la interaccién de tunelamiento V5 entre los pozos. En
notacién matricial, el Hamiltoniano del TLS esta representado por:

Es Vag
e -

La necesidad de considerar Hamiltonianos efectivos aparece cuando un dado sis-
tema, descripto por el Hamiltoniano Hg, interactiia mediante Vsg con un ambiente
de dimensién infinita, descripto por He. En algin grado de aproximacién, la inter-
accion esta representada por una FGR, que corrige Hs en un segundo orden de la
perturbacion:

1
H.pr = Hs + Vgg—Vse. 2.2
ff s+ 85631—]{5 S¢€ (2.2)

De esta manera, la Ecuacion de Schrodinger del sistema aislado resulta

B
— it = Hs, (2.3)

que se soluciona en términos de los autovalores reales del Hamiltoniano Hermitico
Hs. Al considerar la interaccién con el ambiente, la Ec. (2.3) pasa a ser descripta
por una ecuacion de Schrodinger efectiva, que tiene la forma:

- ih%@; — Hop) = [Hs + A — il ). (2.4)

Aqui, hemos usado una notacién que hace explicita la posibilidad de que el pro-
ducto matricial, de dimensién infinita, de la Ec. (2.4) de por resultado un nimero
complejo. Es precisamente esta ecuacion la que en ciertas condiciones de simetria
e intensidad puede presentar discontinuidades analiticas. Nétese, sin embargo, que

la posible aparicién de contribuciones no-Hermiticas destruye la conservacion de la
probabilidad.
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2.2. Transiciones de Fase en la Dinamica de un
sistema de dos niveles

En el caso en que los dos niveles |A) y |B) que conforman un TLS interactian
homogéneamente con un ambiente, el Hamiltoniano efectivo toma la forma:

Jiy Ea—il'y Vag

eff = VAB EB _ ﬂ—‘¢ ) (25)

y sus autovalores € resultan,

1 .
gi) = il'y & [Vypl,

es decir, simplemente se desplazan al plano complejo, debido a los procesos de decai-
miento al ambiente (parte imaginaria I'y). Precisamente, un corrimiento imaginario
infinitesimal es usual para regularizar integrales y sumas en las que las energias
aparecen en el denominador. En consecuencia, las energias no-perturbadas se co-
rrigen F; — F;— i’y y la dindmica impuesta por el Hamiltoniano practicamente
no se modifica, con la excepcién de atenuaciones en la escala h/T'y. En efecto, esta
perturbaciéon uniforme se corresponde con la regularizacion usual de los polos, co-
tidiana en la fisica-matematica, donde cada polo o autovalor se desplaza hacia el
plano complejo.

Ciertamente, en un estudio previo de la ecuacion de Schrodinger efectiva se ha
reportado una QDPT cuando un unico nivel del TLS interactia con una cade-
na semi-infinita, que actia como ambiente | ]. En este caso, la QDPT ya
estd presente en el Hamiltoniano total (no-Hermitico), como una no-analiticidad en
sus autoenergias. El Hamiltoniano no-Hermitico que representa esta situacion, en
notacion matricial, puede escribirse como:

Ea Vap
HY®), = . 2.
eff Vap Ep—il'y |’ (2.6)
donde I'y es un nuimero real positivo y representa los procesos de decaimiento al
ambiente. Como consecuencia, las autoenergias resultan:

[ 1172 2
@ n AVip — F¢ il'y

ey =++——— + %,
* 2 2
Luego, la dindmica del estado inicial |A) sufrird una transicién desde un régimen
oscilatorio atenuado (4V3p > I'}) a uno sobreamortiguado (4V3p < I'}), donde la
atenuacion representa una pérdida en la densidad descripta.

2.3. Transiciones de Fase en observables fisicos

No obstante, una situacion fisica real debe ser descripta por una ecuacion que
conserve la probabilidad. En la literatura, hay dos opciones de complementar la Ec
(2.1) para contemplar la positividad de la evolucién. Una de ellas consiste en resolver
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Figura 2.1: Partes real (arriba) e imaginaria (abajo) de los polos de la GF en funcién
de la intensidad de la interaccién con el ambiente, con Vg = 0,02.

la dindmica completa del sistema mediante la Ecuacién Maestra de Lindblad. Asi,
la evolucion del sistema cerrado resulta,

Op = ih[Hs.] 2.7)

= Lslpl, (2.8)

En este caso, los autovalores de la Ec. (2.7) estdn dados por cantidades imaginarias
puras, que resultan ser las autofrecuencias iw,s = i(e, — €5)/h. Para incluir la
interaccién con el ambiente, se requiere de una descripcién més general, que recupere
la probabilidad en la misma proporcion en que es perdida por la FGR impuesta al
Hamiltoniano efectivo. En este contexto, la evoluciéon resulta:

0 .
57 = hlHesppl+1Tp
= Lp]

donde el super-operador lineal £, que se conoce como operador de Lindblad, ha in-
cluido los términos necesarios para asegurar la positividad y conservar la traza. Al
considerar sistemas abiertos, i se vuelve no-Hermitico, por lo que los autovalores
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de £ adquieren componentes reales I'y3, que describen los procesos de decaimiento
hacia el ambiente. En otras palabras, los autovalores iw,s de Lg pasan ahora a ser
1(wap + Aup) + I'ap. Notese que, a diferencia del caso anterior, en este escenario
las componentes reales de los autovalores son las que describen la relajacion y de-
coherencia. Asi, nuevamente podemos esperar que el espectro de autovalores de £
contenga discontinuidades analiticas. De hecho, es muy probable que esto ocurra si
el espectro de H.s¢ las contiene.

Una segunda alternativa para contemplar sistemas abiertos, manteniendo la posi-
tividad de la evolucion, resulta el tratamiento de la dinamica cuantica de tal sistema
mediante el formalismo de Keldysh. Este formalismo emplea la teoria de campos
para hallar ecuaciones diferenciales e integrales de la funciéon densidad:

p(t)=ih lim G=(¢, ).

t'—t
Sorprendentemente, se han encontrado QDPT en la p(t) asociada al Hamiltoniano
efectivo dado por la Ec. (2.6). En efecto, comportamientos drasticos han sido ob-
servados en la dindmica cuantica de electrones cuando ambos estados de un TLS
son perturbados uniformemente por un ambiente. Este caso ha sido resuelto me-

diante las Ecuaciones Generalizadas de Landauer-Biittiker | ] (GLBE por sus
siglas en inglés: Generalized Landauer-Biittiker Equations), que corresponden a una
simplificacién del complejo formalismo de Keldysh | , ], en un modelo en

el que la carga electréonica es una cantidad conservada. En la aproximacion GLBE

[Pasol, : l

G<(t) = eXp[—iHefft/h]G<(O)exp[iHefft/h]

+/O exp|—iH.pr (t — ;) /RU<(t;) expliHeyy (t — t;) /h]dt
= G5, )+ G, n1).

coh. incoh

Esto significa que toda particula que decae segin la descripcién coherente, o escapa
hacia ambiente debido a las energias imaginarias aportadas por H.sy, representadas
por el primer término de la derecha, es reinyectada nuevamente en el sistema por I'<
(calculado autoconsistentemente) en el segundo término de la derecha. Las GLBE
pudieron ser resueltas analiticamente en varios casos paradigméticos. En su version
de estado estacionario, en cambio, han sido ampliamente utilizadas por la comunidad
internacional para resolver problemas de transporte electrénico, ya que encuentran
su implementacién en el llamado modelo D’ Amato-Pastawski (DP) | ].

En efecto, en la Ref. | | se introdujo un modelo de decoherencia y disipacién,
en el cual se incluye la interaccién de un sistema con un ambiente en situaciones
en las que la carga se conserva estrictamente. No obstante, en este esenario ain no
esta claro si la QDPT debe aparecer en observables estacionarios. A raiz de esto,
surge el interrogante, serd posible que tal transicion se ponga de manifiesto en el
transporte electrénico de estado estacionario? Para responderlo, presentamos un es-
tudio sistemaético del transporte electrénico usando como parametro de control la
interaccién SE€. Usamos el formalismo DP | |, que provee una enorme simplifica-
cién a la compleja formulacién del transporte de Keldysh y permite el tratamiento de
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estados fuera de equilibrio. Analizamos un TLS conectado a procesos que conservan
la carga, tales como sondas de voltaje u otras interacciones conservativas (Coulomb,
electrén-fondn, etc).

2.4. De lo mas simple a lo mas complejo: El sis-
tema de dos niveles

En Mecanica Cuantica aparece una nueva variable, el espin, que constituye una
propiedad intrinseca de los nicleos atémicos y se asocia a sus momentos magnéti-
cos. Estos pueden estar orientados hacia arriba (1) respecto de alguna direccién que
tomamos como referencia o en la direccién opuesta ({), hacia abajo, e interactiian en-
tre si, por ejemplo, via interaccién Dipolar. Consideremos un sistema de dos espines
nucleares 1/2 idénticos, en presencia de un campo magnético intenso en la direcciéon
arbitraria 2, By = ByZ. Cada nicleo adquiere una energia que viene dada por el Ha-
miltoniano Zeeman | ] Hyeoman = —h7(5’ #), donde 7 es el factor giromagnético
y Sz = glz + 5’5 es el operador de espin total. Luego, hay cuatro posibles estados
producto Zeeman, |mg,mg,) = |T1), [T4), [41) . {4), tales que S7 |mg,) = mg, |ms,),
donde mg, = £1/2. Resulta atractivo que hay un tipo de interacciéon que rompe
con la degeneracién entre los estados [1)) y [{1). Esta interaccién, conocida como
flip-flop o XY, estd dada por el Hamiltoniano:

HXY:JXY (SiS{‘i‘S;S;),

donde S y S; son los operadores de ascenso y descenso de espines, S¥ = S¥ 4
1§ly . Si se prepara al sistema en uno de los estados degenerados, digamos [1]), la
probabilidad intercambiar polarizacién y encontrarlo en |} 1), a un tiempo ¢ tendré un
comportamiento oscilatorio periédico, que se conoce como oscilaciones de Rabi. En
1974, el grupo de Ernst logré observar estas oscilaciones mediante un experimento
de transferencia de polarizacion, en el que dos espines de especies diferentes son
acoplados de tal forma que se comportan como si fueran de una misma especie.
Notese que la situacion cambia si la interaccién en juego es de otro tipo, como
Isotrépica o Dipolar. Tras aplicar una JWT | |, el sistema de espines se
mapea a un sistema de electrones no-interactuantes que se propagan en una cadena
lineal. La excitacién de carga (electrén) puede ocupar dos estados degenerados |A)
y |B), acoplados via una amplitud de salto Vap. Asi, luego de la JWT, se obtiene
el Hamiltoniano de un TLS:

A

Hy = Eéiéa+ Enéhip — Vap (ehén + chea) (2.9)

donde E;, i = A, B, son las energias no-degeneradas del electron en el estado i y
¢l (¢;) representan los operadores estandar de creacién (destruccién) en el estado i.
La expresion dada por la Ec. (2.9) es completamente equivalente a la Ec. (2.1) en
notacién matricial. La magnitud de la interaccion flip-flop Jxy, responsable de la
deslocalizacion de la polarizacion, juega el papel de la amplitud de salto V4, que

produce la propagacion del electrén en la red.
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= =

Figura 2.2: Representacién pictorica de la transformacién de Jordan-Wigner entre
sistemas de espines y particulas fermidnicas no-interactuantes.

La JWT garantiza que ambos escenarios sean equivalentes, el sistema lineal de
espines con interaccién XY y el problema de electrones no interactuantes en la misma
topologia, por lo que en este Capitulo estudiaremos este tltimo caso.

En primer lugar, describimos el comportamiento dindmico de una excitacion
de carga inicial localizada en el sitio A, |¢,) = |A), considerando que el sistema
estd aislado de su entorno. En este caso, la probabilidad de supervivencia (SP por sus
siglas en inglés: Survival Probability), es decir, la probabilidad de retornar al estado
inicial luego de una evolucién durante un tiempo ¢, esta dada por el solapamiento
entre el estado inicial y el evolucionado:

PO = [(ole ) = (ol To(t) 160)] (2.10)

donde Uy(t) = exp{—%ﬁot}. En este caso particular,
1 1
PXB(t) =5 + 5 cos (wot) ,

donde w, = 2V, z/h corresponde a la frecuencia caracteristica de oscilaciéon de Rabi.
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Los autovalores del Hamiltoniano coinciden con los polos de su resolvente o funcién
de Green (GF por sus siglas en inglés: Green Function), por ejemplo:

GY) = (A|(cI — Hs)'|A)
1

Vis
g — EB

€—EA—

brindan las energias ligante y anti-ligante F, , = £Vap.

En la Introduccion, hemos mencionado que un sistema &, en este caso un TLS,
nunca esta completamente aislado de su entorno. Hay casos en los que el ambiente
& produce el decaimiento de las oscilaciones y hay otros en los que es capaz que
producir cambios dréasticos en la dinamica del sistema. Dado que nuestro grupo ha
sido capaz de observar una QDPT en la dinamica oscilatoria de la transferencia de
polarizacién entre dos nicleos de 3C y 'H, nos interesa conocer si tal transicién
puede obtenerse analizando las propiedades de transporte del sistema perturbado.

2.5. Sistema de Dos Niveles en presencia de un
Ambiente

El sistema S considerado es un TLS, que esta acoplado a un ambiente £, respon-
sable de la pérdida de control sobre §. El Hamiltoniano total que contiene todos los
procesos fisicos es

f{[:f{[5®f5+f5®gg+v§g, (211)

donde el primer término representa S, el segundo £ y el tercero la interaccién entre
ambos. La GF toma la forma,

Guys = (Al(el — Hs — Vse — He) ™' |A)

= <A’ (8[ — Hg — Vgg [8[ — Hs]_l VS«‘J)il ‘A>
(Al (eI — Hs — X5) " |A)
— GE‘?A + GS)L’ESGA”A

donde el potencial efectivo que introduce el ambiente sobre el sistema puede calcu-
larse facilmente en la base de autoestados a de ambiente.

_1¢ VA,VVVA’ . .
EAA’ = 7171413’[1) Z m = A(g) — lr(g)

autoestados de £
Notemos que si el espectro del ambiente es continuo, aparece una parte imaginaria
finita, que representa el escape o decaimiento irreversible hacia el ambiente. Aqui,
el infinitésimo 7 utilizado para regularizar la divergencia, se interpreta como un
decaimiento adicional de cada uno de los estados F,, del ambiente. Consistentemente,
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consideramos que £ puede llevar al decaimientos de uno o ambos estados del TLS,
también representado por una correccién imaginaria finita I' en su energia .

En primer lugar, estudiamos el caso de una perturbacion no-uniforme, es decir
que so6lo corrige uno de los estados del TLS. Si el sitio que sufre el proceso de
decoherencia es B, la perturbacion toma la forma:

¥ = —ilyehep, (2.12)

en donde I'y es un nimero real y positivo. Este tipo de ambiente produce un escape
de probabilidad desde & hacia £ y no conlleva ningin tipo de retorno coherente
desde £ hacia S. Por este motivo, una excitacién difundird casi instantdneamente y
se dice que el ambiente es Markoviano. La tasa de decaimiento de un estado inicial
estara dada por la FGR, que esta descripta en el Apéndice 2.11.

La dinamica de un sistema cuantico puede estudiarse mediante el cdlculo de las
auto-energias del Hamiltoniano total, que en este caso es H = Hy+3® y estd escrito
explicitamente en forma matricial en la Ec. (2.20), o equivalentemente mediante el
calculo que los polos de la GF. Por simplicidad, tomamos EF4 = Eg = 0, y los polos
pueden calcularse facilmente, tomando la forma,

r, Wi -T2

De la Ec. (2.13), podemos ver que hay un punto excepcional cuando 4V3, — Fi
cambia de signo (Vap = I'y/2), lo que produce un colapso (o bifurcacién) de lineas,
como puede observase en la Fig. 2.1 (¢) (o (d)).

Es notable que la parte real de los polos colapsa para un valor critico I'¢, a partir
del cual se produce un quiebre en el que la parte real se anula y los polos (imaginarios
puros) se separan. Uno de ellos crece con la interaccién con el ambiente mientras
que el otro decrece, y es justamente este tltimo el que controla el comportamiento
a tiempos largos. La no-analiticidad de los polos de la GF surge como consecuencia
de la asimetria de la perturbacion, que sélo afecta a la energia de uno de los estados
del TLS. Esta no-analiticidad marca la presencia de una QDPT, que se pone de
manifiesto claramente cuando estudiamos la dindmica de una excitacion, dada por
la SP, P44(t). Para valores Vyp > I'y/2, observamos una dindmica oscilatoria cuya
amplitud se degrada respecto de la oscilacién tipica de Rabi del TLS aislado, como
muestra en la Fig. 2.3 (a), mientras que para Vyp < I';/2 se manifiesta un régimen
sobreamortiguado, como estd representado en la Fig. 2.3 (b).

En segundo lugar, consideramos una perturbacién simétrica, es decir que £ co-
rrige las energias de ambos estados del TLS en la misma magnitud. El operador que
representa esta situacion puede escribirse como

O = 0y (e, + ehép). (2.14)

El célculo de los polos de la GF, o equivalentemente de las auto-energias del Ha-
miltoniano total H = Hy + X, que estd escrito en forma matricial en la Ec. (2.6),
resulta en,

€10 =10y £ |Vyp]. (2.15)
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Figura 2.3: Probabilidad de supervivencia de un estado inicial |¢)y) en funcién del
tiempo (en unidades de h/V4p) para el TLS aislado (verde), superpuesto con la
probabilidad de supervivencia del mismo estado para el TLS perturbado (rojo) en
(a) el régimen oscilatorio y (b) el régimen sobreamortiguado.

Su comportamiento suave y analitico, que se muestra en la Fig. 2.1 (a) y (b), pa-
reciera deberse justamente a la simetria de la perturbacion. Su efecto es el de un
corrimiento al plano complejo de los polos de la GF respecto de los del sistema no-
perturbado. En principio, uno podria pensar que, dado que una singularidad en algin
observable es una caracteristica de un comportamiento critico, la no-analiticidad de
los polos de la GF en funcién de la intensidad I'y implicarfa la presencia de una tran-
sicion dindmica. Siguiendo este razonamiento, si la perturbacion fuera homogénea no
se observaria transicion alguna. De hecho, no se observa transicién en la dinamica co-
rrespondiente a un TLS perturbado segun la Ec. (2.14) al nivel de su Hamiltoniano.
Sin embargo, en este sistema ha sido reportada una QDPT cuando se considera una
linealizacién del formalismo de Keldysh [Pas07hb]. Un TLS perturbado homogénea-
mente, con la restriccién de conservacion de carga, efectivamente presenta una QDPT
en el espacio de las frecuencias [PasO1, Pas92]. El estudio del transporte electrénico
permite considerar el caso en el que la carga se conserva, reinyectando una particula
al sistema por cada una que lo abandona. Estudiamos sistematicamente la transmi-
tancia, es decir la conductancia cuantica adimensional, en un TLS perturbado por
un ambiente no-homogéneo, dado por la Ec. (2.12), y uno homogéneo, dado por la
Ec. (2.14), con el objetivo de dilucidar si constituye un buen testigo para observar
la presencia de una QDPT.
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2.6. Decoherencia en el transporte electronico

El tratamiento del transporte cuantico ha sido una pieza fundamental de la fisica
de la materia condensada a partir de mediados del siglo pasado. El formalismo mas
utilizado actualmente para tratar problemas de transporte de estado estacionario se
basa en las ideas pioneras de Landauer | , |, quien en 1957 propuso su céle-
bre férmula que vincula la conductancia, una magnitud esencialmente macroscépica,
con la transmitancia cudntica, una magnitud intrinsecamente microscépica | .
Segun el enfoque de Landauer, las terminales conectadas a la muestra tienen un
papel fundamental. Esto se contrapone a las descripciones semicldsicas basadas en
la Ecuacion de Boltzmann y la cuantica de Kubo-Greenwood que, por abocarse a
sistemas macroscopicos, tradicionalmente las dejan de lado.

Tiempo después, Biittiker extendié el enfoque de Landauer al considerar siste-
mas con muchas terminales (reservorios). En particular, Biittiker not6 que conectar
la muestra a un voltimetro implica una medicién clésica sobre los electrones, con el
correspondiente colapso de la funcién de onda. De este modo es posible dar cuenta de
la decoherencia [B80]. Posteriormente, D’Amato y Pastawski , extendiendo la idea
de Biittiker, establecieron una equivalencia entre el escape de los electrones hacia un
ambiente y el efecto de la decoherencia introducido por un voltimetro | ]. Me-
diante el uso de la teoria cuantica de campos en el formalismo de Keldysh, Kadanoff
y Baym para el transperte electrénico, Pastawski formalizé un modelo que permite
incluir la decoherencia en el transporte electrénico | , ]. A continuacién,
revisamos las ideas que dan origen a este modelo, conocido como modelo D’Amato-
Pastawski, con el objetivo final de establecer si es posible hallar consecuencias de
una posible QDPT en el transporte electrénico estacionario en dispositivos basados
en pozos cuanticos acoplados.

En la actualidad, el término decoherencia es ampliamente utilizado en el ambito
de la informaciéon cudntica. Sin embargo, evaluar el efecto de la decoherencia en
el transporte electronico resulta un problema no-trivial y de actual interés, por la
posibilidad de aprovechar las interacciones con un ambiente, que inducen la decohe-
rencia, para controlar memorias cudnticas | ]-

Muchas veces, en el contexto del transporte de excitaciones, las fuentes de des-
fasaje mas relevantes pueden ser identificadas adecuadamente. Algunos ejemplos
de esto pueden ser las interacciones electron-fonén, electron-electrén, acoplamientos
inter-cadena, etc. Sin embargo, en general es posible analizar el rol del ambiente
& cuando la interaccién con el sistema S puede ser descripta en una aproximacion
Markoviana, dada por la FGR.

2.6.1. Las ideas de Landauer

En la visién de Landauer, un ingrediente fundamental para la descripcién del
transporte es considerar que, ademas de la muestra, se deben incorporar explici-
tamente las terminales que la conectan con los reservorios de electrones, como se
muestra en la fig. 2.4 para un canal de conduccién ideal sin irregularidades | ).
En el caso mas simple, podemos considerar dos reservorios, uno que actiia como
fuente de electrones (al que etiquetamos L) y otro como sumidero (al que llama-
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Reservorio Conductor
(Fuente de Reservorio
electrones) (Sumidero)

Figura 2.4: Representacion pictorica de un conductor ideal conectado a dos reservo-
rios, uno que actia de fuente y el otro de sumidero.

remos R). La diferencia de potencial entre ambos es fijada externamente y toma
el valor eV. Esto se traduce en una diferencia entre los potenciales quimicos de los
reservorios p;, ¢ = L, R, y, por tanto, en la ocupacion de los estados, que esta dada
por la funcién distribucién de Fermi

1
fi = -\’
1+ exp (— kB’;f)
donde ¢ es la energia del estado y kT es la energia térmica.

En los reservorios, los electrones sufren interacciones que ocasionan la pérdida de
su correlacion de fase. En consecuencia, los electrones que provienen de diferentes
terminales son incoherentes entre si, por lo que no producen interferencias. Es por
ello que el transporte electrénico ocurre de modo analogo al problema de radiacion
de cuerpo negro. Cada reservorio emite electrones, de acuerdo a su funciéon de ocupa-
cién, hasta una energia conocida como energia de Fermi. Por lo tanto, el transporte
resulta una consecuencia de un desbalance entre el flujo de electrones que entra y el
que abandona cada reservorio a través de la muestra.

La corriente neta a través de una terminal se expresa en términos del nimero
de electrones disponibles, es decir, la densidad de estados N;(e) del reservorio i, la
velocidad v; de los electrones en el cable y la probabilidad de transmision Tx; de
que un electron efectivamente se propague a través de la muestra desde L hacia R.
Por tanto, la corriente evaluada en la terminal de la izquierda, L, es

]L = 6/ [TRL(S)UL%NL(ES)fL(ZE) — TLR(EE)?}R%NR(E)JCR(S) de. (216)
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La Ec. (2.16) representa un balance de corriente. Cada reservorio i emite electrones
con una energia disponible dada por la funcién de distribucién de Fermi. La densidad
de estados que corresponden a electrones que ”salen”de los reservorios con velocidad
v; es la mitad del total, %Ni(e). Esto se refiere a los estados +k que se propagan
hacia la derecha del reservorio L y los —k que escapan hacia la izquierda de R.
El primer término de la Ec. (2.16) representa la fraccién de electrones que salen
de L y se dirigen a R a través de la muestra, mientras que el segundo la fraccion
de electrones que toman el camino inverso, es decir, salen de R y se dirigen a L.
Entonces,la corriente neta se debe a los estados no-compensados, es decir, aquellos
estados con ocupacién mayor en un reservorio que en otro. Luego, la corriente neta
es una consecuencia del desbalance entre las ocupaciones de los estados en los cables,
que se origina por la diferencia de potencial o voltaje fijado externamente, y el flujo
de corriente se debe a los electrones con energias entre puy, y pg.

En la formulacién de Landauer, los alambres son considerados unidimensionales,
por lo cual la densidad de estados NN; es inversamente proporcional a la velocidad de
grupo correspondiente,

2
N, = —. 2.17
! ’Uih ( )
Asumiendo bajas temperaturas, simetria de reversiéon temporal para el proceso de
transmisién, lo que implica Tgr;, = Trg, y respuesta lineal, es decir du; = pu; — ep <
er, la integral de la Ec. (2.16) puede ser aproximada evaluando la transmitancia en
la energia de Fermi,

e
I= ETRL(EF)(dﬂL — dpr), (2.18)

donde dpy, — dpur = eV y no hemos incluido el factor 2 debido a la degeneracion de
espin. A partir de la Ec. (2.18) se obtiene la conductancia para un sistema de dos
terminales,

62

Grr = ETRL. (219)

La Ec. (2.19) es una de las relaciones mas conocidas del transporte, en la cual la
respuesta lineal de la conductancia esta expresada en término de la probabilidad
de transmision de los electrones a través del conductor. De aqui surge la célebre
frase de Landauer, conductancia es transmitancia. La importancia de la Ec.(2.19)
reside en el hecho de relacionar dos cantidades de escalas diferentes, la conductancia
macroscopica, que puede ser medida experimentalmente, con la probabilidad de
transmision del electrén que es una cantidad de naturaleza inherentemente cuantica.

Hasta aqui hemos repasado algunos conceptos sobre la teoria del transporte
electrénico coherente | ]. El siguiente paso es conectar la transmitancia con las
propiedades electronicas de la muestra y los electrodos. Una gran parte de la comu-
nidad cientifica ha optado por modelar el transporte electrénico mediante matrices
de dispersién (scattering). Sin embargo, hay casos en los que se pone de manifiesto
que las caracteristicas especificas de la estructura electrénica son relevantes, como
los sistemas moleculares, por lo cual resulta imperativo al menos una descripcion
aproximada de estas propiedades mediante modelos Hamiltonianos.
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La mayor parte de los problemas de la Fisica del Estado Sélido involucran estruc-
turas internas complejas, con un nimero enorme grados de libertad, por lo que su
estudio requiere de simplificaciones. Es comin mapear sistemas reales a otros mas
simples, de tal forma que las propiedades del sistema original no se vean alteradas.
Esto puede lograrse mediante procedimientos de renormalizacion, que permiten la
decimacién de aquellos grados de libertad que no son relevantes para el estudio del
sistema de interés. Dentro de este contexto, es posible incluir el efecto de las termina-
les en la formulacién Hamiltoniana mediante una correccién imaginaria a la energia
del sitio conectado a la terminal. Los detalles del procedimiento de renormalizacién
se encuentran en el Apéndice 2.10.

Una alternativa al estudio de las soluciones de la ecuacién de Schrodinger la pro-
vee la GF, que constituye una herramienta fundamental para estudiar las propieda-
des del transporte electrénico. Hay una intima relacion entre la estructura electrénica
de un sistema, y su GF correspondiente, con las propiedades de transporte, conte-
nidas en la funcién transmitancia. La primera demostracion de la conexiéon entre la
probabilidad de transmision y la GF esta basada en propiedades de la matriz de dis-
persién en un modelo continuo | ]. Una demotracion simplificada en el continuo
se encuentra en el libro de Datta | | o, alternativamente, una demostracién
basada en Hamiltonianos efectivos para un sistema discreto (tight-binding o LCAO)
se desarrolla en el articulo didactico de Pastawski y Medina | .

Consideremos el modelo esquematizado en la Fig. 2.5, en el que el conductor
esta representado por una cadena tight binding a primeros vecinos y esta acoplado
a las terminales. Estas, como hemos mencionado, deben ser incorporadas explicita-
mente de acuerdo con la formulaciéon de Landauer. Dado que estan representadas por
cadenas unidimensionales semi-infinitas, deben ser incorporadas como auto-energias
> = A — il que corrigen a las energias de sitio. Estas auto-energias contienen
componentes imaginarias (ver Ec. (2.35) en el Apéndice 2.10), que se asocian a in-
certezas en la energia y estan representados por corrimientos al plano complejo de
las auto-energias. En otras palabras, luego de la decimacion de los grados de libertad
del ambiente, se obtiene un Hamiltoniano efectivo H, 7f, no-Hermitico | ] que
esta dado por

N
Hepp=(Hs—inD)+ > ) S (2.20)
o' =1
procesos sitios
donde 3; est4 dado por la Ec. (2.35) del Apéndice 2.10, el indice « indica el mecanis-
mo de interaccién con el ambiente (colisién ineldstica o escape hacia las terminales)
y el ¢ representa el sitio sobre el cual actia.
La féormula de Fisher y Lee para la transmitancia esta dada por

Tsjai(e) = [205;(€)] Gii(e) [2Tai()] Gi5(e), (2.21)

donde 2I',; es proporcional a la velocidad de escape hacia la terminal conectada al
sitio 7 debido al proceso de decoherencia « y corresponde a la parte imaginaria de X,;
(Ec. (2.37)),y Gg(A) es el elemento 4, j de la funcién de Green retardada (avanzada),
dada por la Ec. (2.42) del Apéndice 2.12. De la Ec. (2.21) podemos notar que sélo
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Figura 2.5: Representacion pictérica del sistema considerado por Fisher y Lee. El
conductor estd representado por una cadena tight binding. Este est4 acoplado a
las terminales, que son incorporadas explicitamente como cadenas unidimensionales
semi-infinitas.

contribuyen los elementos de la GF que estan directamente conectados a procesos
de decoherencia. Como la interaccion entre los electrones y el ambiente degrada la
coherencia de estos, la conductancia real difiere de la muy idealizada Ec. (2.21).

2.6.2. Fenomenologia de la decoherencia en el transporte
electronico

Como resultado de los limites experimentales para la descripcion coherente del
transporte que hemos visto, es esperable que se observen diferencias notables de las
predichas por Landauer. Sin embargo, sus ideas inspiraron a M. Biittiker [Biit36],
quien desarrollé un modelo fenomenolégico para incluir la decoherencia en el trans-
porte cuantico. En su visién, electrones provenientes de distintos reservorios no pre-
servan relacion de fase alguna entre ellos, ya que en estos las interacciones que sufren
son de caracter irreversible. Por este motivo se dice que los reservorios conectados
a cada terminal son la ultima fuente de irreversibilidad y decoherencia. Biittiker
[B1it88] tuvo la original idea de que cada voltimetro es un fuente de decoherencia.
En efecto, un voltimetro actia dispersando particulas ineldsticamente y no debe ex-
traer particulas de la muestra, asi que por cada una que sale, inyecta otra. Asi, las
corrientes pueden ser descriptas mediante el formulacién de Landauer junto con las
ecuaciones de balance de Kirchoff, en lo que se denominan ecuaciones de Landauer-
Biittiker [B3i1t86]. En notacién matricial, cuando la muestra estd conectada a un
unico voltimetro, se tiene

I 2~ (Tre, + Ty Tre Trr Vp
Iy | =+ Ts1 — [Try + Try) Tsr Vo |,
Ir Trr Tre —[Tyr + TrR] Vr

donde las incégnitas son Iy, Iy y voltajes V, = due/e. La segunda ecuacién debe
resolverse considerando que en el voltimetro se satisface la condicién de corriente
nula, I, = 0:

e

0:
h

e
Tor(Opy — Opr) + ETR¢(5M¢ — OpR),
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que nos da dpg ¥ que, al reemplazar su valor en la tercera ecuacién nos da

e e
Ir = ETRL(ML — dpr) + ETR¢>(5/~LL — Opig),

para obtener la corriente

e ~
]R = ETRL((SIML — 5#3)

Es decir, se han decimado las ecuaciones de Kirchoff para obterner una conductancia
efectiva Grr, = (e?/h) Trren donde

TR¢ T¢ I

Trop = Ty + —F0ToL_
RL RL+TR¢+T¢L

(2.22)

El primer término en la Ec. (2.22) puede identificarse con la parte coherente,
ya que representa la probabilidad de que un electrén viaje desde L hacia R, como
si el voltimetro no estuviera. Contrariamente, el segundo término se asocia con la
parte incoherente, dado que representa la contribuciéon a la corriente de aquellas
particulas que han interactuado con el ambiente (en la version de Biittiker habrian
sido inyectadas por el voltimetro).

El siguiente paso seria conectar estas cantidades con un modelo Hamiltoniano.
Esto ha sido hecho explicitamente por DP | ]. En su modelo, el escape de
electrones hacia los voltimetros esta identificado con procesos de dispersién de los

electrones por interaccion con el ambiente £. Estos procesos ocurren a una tasa dada
por la FGR.

2.7. Modelo D’Amato Pastawski

Extendiendo la idea de Biittiker de considerar voltimetros ficticios para modelar
los eventos de desfasaje local de electrones, DP | | desarrollaron el tratamiento
de la decoherencia en el transporte mediante modelos Hamiltonianos, considerando
una distribucién arbitraria de N procesos de interaccion con el ambiente. Cada uno
de estos procesos puede ser tratado como si fuera voltimetro local. En el limite
de respuesta lineal, estos no alteran la energia ni la densidad de los electrones,
pero si modifican sus fases aleatoriamente y pueden ser representadas como partes
imaginarias en la energia de sitio. Esto produce una incertidumbre en la energia y
por ese motivo los denominamos eventos de desfasaje. Clave en el modelo DP fue
aprovechar el resultado de Fisher y Lee, que las transmitancias pueden ser escritas en
términos de las partes imaginarias de las autoenergias. Precisamente, esta conexion
es la que le permiti6 a Pastawski desarrollar una linealizacion de las ecuaciones
de campo en el formalismo de Keldysh, que se reduce a un sistema de ecuaciones
Landauer y Biittiker. Este material, contenido en los articulos | , , ,

] se compendia en el Apéndice 2.12. En lo que sigue, continuaremos la
discusion usando la version simplificada GLBE.

Consideremos que la muestra esta modelada por una cadena unidimensional tight
binding, puede escribirse en términos de los operadores estandar de creacién (des-
! (¢;) en segunda cuantizacion:

truccion) ¢;
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N N
=Y Eéle,— YV, (éjéj + cjc) , (2.23)
i=1 i=1(i#4)
donde E; es la autoenergia del estado |i) y Vj; es la magnitud del acople entre los
sitios 7y J.

En el modelo DP, tanto las terminales de corriente como los conductores co-
nectados a voltimetros ficticios, estan representadas por cadenas unidimensionales
semi-infinitas tight binding, acopladas a primeros vecinos, que estan conectadas a la
muestra y que representan los grados de libertad del ambiente. La tasa de decai-
miento de las particulas que escapan hacia los voltimetros esta dada por la FGR
1/7sp = 2I'y/h (Ver Ec. (2.41) del Apéndice 2.11), donde I'; se asocia a una in-
certeza en la energia, producida por las interacciones SE, que en este caso estan
representadas por las terminales conectadas a los voltimetros ficticios. Las incerte-
zas en la energia se asocian con el corrimiento de los autovalores del Hamiltoniano
efectivo hacia al plano complejo, que s6lo modifican las energias de sitio del Hamilto-
niano tight binding de la muestra. Asi, los eventos de desfasaje local, eventualmente
calculados mediante la FGR, estan representados por

N
Yo = —([)Twcle:, (2.24)

i=1
donde I'y; representa esa incerteza debido a que las interacciones con ¢ mezclan

los estados electronicos locales con los grados de libertad del ambiente. Cada sitio
¢ puede estar conectado a diferentes procesos de decaimiento, aquellos procesos de
desfasaje debido a la presencia de voltimetros ficticios ¢, y aquellos procesos que
surgen del acople con las terminales de la fuente de corriente, identificados por los
reservorios L y R. Estos ultimos podrian ser representados también por cadenas
semi-infinitas. En cualquier caso, el resultado tendra la forma

Sterm — i (FLaiél + rRajV@N) (2.25)

Notemos que el sitio 1 esta conectado a los dos procesos, el escape hacia las terminales
. . . o e ” o
) Y *
([';) y el escape, y eventual reinyeccion, hacia el “voltimetro” (I'y;). Para simplificar
la notacién, se define la transmitancia total como:

N+1

1 = ..
5= 2T

Luego, la ecuacién de balance, al imponer la restriccién de corriente neta nula a
través de los N canales de decoherencia, I;, = 0, tiene la forma:

N
1
i =1

« j=
procesossitios

donde el primer término representa a los electrones cuya ultima colisiéon decoherente
se produjo en el sitio 7. El segundo término representa a los electrones cuya ultima
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colision con el proceso « se produjo en el sitio j y de ahi se propagaron coherente-
mente hacia el sitio ¢ donde. En la suma estan incluidos los electrones que provienen
del reservorio que actia como fuente de electrones (T;.0pur) v los que provienen
del reservorio que actia como drenaje (T;r0pg). Sin embargo, como hemos tomado
como referencia el reservorio L, entonces T;rdur = 0.

N
1

I, = —I=- (—) opr + ZTij‘;ﬁ%
9. yo

1 N+1
I=- (_) Opi + Z Tijop;.
gi =0

Para hallar los potenciales quimicos conviene utilizar una notacién mas compacta,
definiendo la matriz W como

Ip

[ T — i Tho T3 TN i

Ty Th — g% 153 Ton

W = T3 T39 T33 — gis Tsn
A Tho Tys -+ TNy — QLN- ]

Luego, los potenciales pueden ser calculados como

N
Op; = Z [WL_JI T'jod po-
j=1
Es decir:

(&

_[ f—
E=h

N
€ —1
Tri(Opr = Opr) + 5 Tro D W To(Spr, — bpum),
j=1

En el apéndice mostramos brevemente cémo, en la aproximacién GLBE, I =
Van+1Gyin — Vi nGy vy Y @ su vez la funcion densidad se desdobla en un
término coherente y uno incoherente. Es claro que la transmitancia efectiva entre
las terminales Ry L, que se obtiene al reemplazar esta expresién en la Ec. (2.26):

Tpp = Tpo+ ) Toi W', Tin (2.27)
1,
= 1"+ T, (2.28)

donde la suma se realiza sobre los N canales decoherentes. La Ec. (2.27) provee
la probabilidad de transmisién efectiva del modelo DP de dos terminales | ].
Nuevamente, el primer término se identifica con la parte coherente, la transmitan-
cia usual (sin reinyeccién), mientras que el segundo representa la contribucién a la
corriente de las particulas que sufrieron interacciones con el ambiente (término in-
coherente). Una extensién de la formulacion matricial original del modelo DP de dos
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terminales a un problema multi-terminal, implementada en forma de un algoritmo
eficiente, puede hallarse en la Ref. | ].

En lo que sigue, estudiaremos el transporte electrénico en un doble pozo cuantico,
que se puede modelar como un TLS perturbado. Ya mostramos que éste puede
representar una dindmica efectiva de dos espines en interacciéon con un ambiente
de espines. Los efectos de la decoherencia estéan incluidos en el Hamiltoniano (por
ejemplo, interacciones electrén-fonén o electrén-electrén), a través de una correccién
imaginaria en las energias del sitio seleccionado.

2.8. Conductancias en pozos cuanticos dobles

En primer lugar, analizamos los casos en los que las terminales de corriente estan
acoplados a un tinico pozo cuantico el cual a su vez tiene un acoplamiento con un pozo
cuantico lateral, como se muestra en la parte superior de la Fig. 2.6. La interaccién
con el ambiente puede actuar sobre cada uno de ellos individualmente, como en la Ec.
(2.12), lo que llamamos ambiente quiral. Alternativamente el ambiente puede actuar
con la misma magnitud sobre cada uno de ellos. Este ultimo caso lo denominamos
ambiente aquiral o simétrico.

Otra posibilidad es que las terminales de corriente esté conectados uno en cada
pozo resonante. En ese caso solo los electrones que salten de uno a otro contribuiran
al transporte. Por supuesto, el valor de la transmitancia dependerd de cémo se
coloquen las terminales. Las transmitancias coherentes pueden ser calculadas a partir
de la Ec. (2.21), mientras que las transmitancias efectivas requieren del célculo de
la Ec. (2.27), consistentemente con el formalismo de Keldysh-Kadanoff-Baym que se
detalla en el apéndice.

Pueden resultar suficientemente representativos si consideramos que el acopla-
miento de los contactos es V, = Vg = 0,1 x V mientras que Vyp = 0,04 x V . La
interaccién con los ambientes se tomard como variable paramétrica. La energia de
Fermi € también es considerada una variable paramétrica. En un diseno experimen-
tal podria controlarse con un potencial global de pistén (plunger voltage) controlado
por un capacitor.

2.8.1. Pozo resonante acoplado a pozo lateral con ambiente
quiral

Cuando ambos terminales se colocan en el sitio que no esta interactuando direc-
tamente con el ambiente, el sitio A, como estd esquematizado en la parte superior
derecha de la Fig. 2.6

Como siempre, el calculo comienza evaluando las GF G 4 v Gap que en este
caso estan dadas por

1
GAA - ~ . \% 2
e=Eat+i(Ta+Ta2) - =55,

—VaB
(¢ — Ep + 1) <g — Bat+i(Ca+ FA2)> V2

Gap =
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Figura 2.6: En (a) estdn representadas las curvas de transmitancia efectiva en funcién
de la intensidad del acoplamiento con el ambiente para el sistema esquematizado en
la parque superior derecha de esta Figura (Pozo resonante acoplado a pozo lateral
con ambiente quiral). En (b) se grafican las mismas curvas normalizadas a su méximo
valor.

Aquif hemos definido E4 = E4 — (Aar + Axg).
La transmitancia efectiva resulta de sumar el término coherente y uno incohe-
rente:

Taine = 204 |GAA|2 21 g9 + 21N 44 2Lss ’GAB,Z 21 42
(20041 + 2T 42)

. Tps |Gasl®

Thia2 = 4I'ss {FAI |Gaal” + w} .

La notacién se simplifica si suponemos que I'y; = I'42 = I'4, y denotamos I'gy = Ty
con lo que resulta:

Taraz = 204 {204 |G aal” + T4 |Gapl?}, (2.29)

En este caso encontramos que cuando se mueve la energia de Fermi ¢ hay una
transicion entre dos regimenes. La Fig. 2.6 (a) representa las curvas de transmitan-
cia efectiva para diferentes valores de I',. Notemos que se pone de manifiesto una
transicion entre una region con dos picos bien resueltos cuya separacién supera
ampliamente su propio ancho y una regién con un unico pico cuya altura aumenta
y su ancho disminuye con la tasa de decaimiento del proceso de decoherencia I'.

Cuando la tasa de decoherencia es pequena, I'y ~ 0, se observan dos picos bien
resueltos, centrados en las autoenergias del Hamiltoniano no-perturbado £V, p. Es-
tos picos tienen una forma aproximadamente Lorentziana y su ancho es 2I',. Esto
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puede observarse al evaluar la expresién para la transmitancia efectiva en el limite
F¢ — 0,

(L 4)°
(£ () e
2 2 A
Los picos de transmitancia unidad aparecen en £V, y es posible recuperar la
Lorentziana al evaluar la Ec. (2.30) en una energia ¢ dentro de un entorno pequeno
alrededor de £V, 5. La transmitancia en € = 0 se incrementa a medida que aumenta
I'; y la altura de los picos disminuye mientras experimentan un ensanchamiento. Este

colapso ya esta presente a nivel de los polos de la GF, como ya hemos mencionado.
Para el caso en que la interaccion con el ambiente es muy intensa, es decir I'y > Vi,

la transmitancia toma la forma
V2 ’
21" 4 (FA + ﬁ)
Ly

5 .
VQ
<2FA + #) + g2

¢

TAlAQ ~ (230)

TA1A2 ~ (2.31)

La Ec. 2.31 es la expresion que corresponde a la transmitancia efectiva en la region
con un unico pico, que también toma forma de una Lorentziana centrada en € = 0

2
y de ancho 2I"4 + % Este colapso de picos representa una situacion en la cual la

interaccion entre el sitio B con £ es lo suficientemente intensa tal que el ambiente
absorbe este segundo punto cudntico que en vez de ser un estado discreto pasa a
comportarse, a traves de la FGR con el ambiente, como un continuo. Es por ello que
la interaccién entre los sitios A y B se vuelve perturbativa respecto de la interaccién
dominante de B con £. Su contribucién al transporte resonante es ensancharlo a
través de una FRG anidada, en que la incertidumbre de la FGR del segundo pozo
es sensada por el primero a través del acoplamiento V5. Como consecuencia, la
transmitancia se muestra como una medicién llevada a cabo sobre un sistema de un
unico nivel de energia efectivo perturbado ligeramente por la presencia del ambiente,
que actia a través del sitio B. Esta situacién hace que se observe un tnico pico de
transmitancia cuando la interaccion con el ambiente aumenta.

Estos limites disimiles evidencian la presencia de una QDPT entre el régimen
de dos sitios fuertemente acoplados, perturbados por un ambiente (dos picos de
transmitancia), y el régimen de un tnico sitio efectivo que interactiia con un ambiente
(un tinico pico de transmitancia). El colapso se pone de manifiesto claramente en la
Fig. 2.6 (b). En ella se muestran curvas de transmitancia efectiva normalizadas a su
méximo valor en funcién de la energia para diferentes valores de I'y. La linea blanca
representa el maximo de transmitancia y muestra el colapso de dichos maximos.
Vemos que a medida que aumenta I'y, el ancho del pico de transmitancia disminuye
hasta alcanzar el minimo ancho correspondiente a la resonancia aislada. Esto se
observa por la regién de color verde alrededor del maximo.

Sélo mostramos la transmitancia efectiva dado que la diferencia entre las trans-
mitancias coherente e incoherente es meramente cuantitativa debido a que en este
caso el término que asegura la conservacion de la carga también esta controlado por
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la misma GF que controla la propagacion coherente.

2.8.2. Pozo con ambiente quiral acoplado a pozo resonante
lateral

El siguiente paso es analizar una situacion en la que las terminales se conectan
al sitio B, que estd acoplado directamente al ambiente, como esta esquematizado en
la parte superior derecha de la Fig. 2.7. En este caso, la GF toma la forma

1
— . 1% 2
€—EB+1(F31+FBQ+F¢)— AB

E—EA

CTYBB =

donde EB = EB - (ABl + ABQ).
Asi, la transmitancia efectiva resulta:

(2FB1 |C;BB|2 2F3¢) (2F3¢ |GBB|2 2F32)
201 |Gpal* 2Ups + 2T 5y |Gpp|” 2T s,

Tpips = 2T |GBB\2 2l'ps +

La expresion se simplifica si consideramos que I'gy = ['gy = I'p y nuevamente
FB¢ = F¢ :

Tpip2 = 205 |Gpp|* {205 + Ty} . (2.32)

A diferencia del caso anterior, aunque la GF tiene un punto critico en su espec-
tro, que involucra un colapso en la parte real de sus polos, en la porcion coherente
del observable conductancia no se evidencia ningin colapso de picos. Esta situacion
se muestra en la Fig. 2.7. A medida que I', aumenta, la altura de los picos dismi-
nuye, pero la distancia entre ellos se mantiene constante. Sin embargo, aparece un
fenomeno muy peculiar y de naturaleza inherentemente cuantica. Cuando no hay
decoherencia, los electrones que circulan por el sistema pueden tomar diferentes ca-
minos. Un electrén que entra al sistema por una de las terminales conectadas al sitio
B puede salir del sistema directamente a través de la otra terminal, sin pasar por el
sitio A, pero también es posible que luego de ingresar al sistema por una terminal
conectada a B, salte al sitio A y luego retorne a B, para finalmente abandonar el
sistema. Este proceso puede repetirse de modo que el electrén puede oscilar entre A
y B un cierto nimero de veces antes de abandonar la muestra. En consecuencia, los
electrones que toman diferentes caminos pueden interferir, constructiva o destructi-
vamente. Cuando € = 0, el acoplamiento de los electrones en transito con el pozo
lateral se vuelve divergente y los sustrae del estado de transporte. En este caso la
transmitancia en € = 0 se anula. Este minimo en la conductancia no debe confundirse
con la interferencia destructiva que puede aparecer entre electrones que han tomado
distintos caminos. En tal caso, la dependencia de 1/T en & podria aproximarse por
una curva Lorenziana, lo que llevd a introducir el concepto de antiresonancia en
la conductancia | ) |. Actualmente, se suele denominar también reso-
nancia de Fano, ya que se asocia con un minimo en la seccién eficaz de ionizacion,
que Ugo Fano describié en términos interferencia de un proceso resonante con un
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continuo | |. En el caso de la antiresonancia, la divergencia ocurre en uno de los
términos que contribuyen a un propagador y que asegura su interferencia destructiva
[ |. Por el contrario, en nuestro caso la divergencia ocurre en el denominador
del propagador. Esta particularidad indica una interferencia autodestructiva, cuando
el electron salta hacia el punto cuantico lateral con la energia adecuada, que asegu-
ra T, (e=£4) = 0. En este sentido, serfa apropiado adoptar el nombre antiresonancia
fantasma, en analogia con el concepto de ghost Fano resonance introducido por F.
Claro y colaboradores | -

v
O0=

2,0x10’

11,5x10°
BB
11,0x10°

15,0x10*

Figura 2.7: Transmitancia coherente o directa en funcién de la intensidad del acopla-
miento con el ambiente para el sistema esquematizado en la parte superior derecha
de esta Figura (Pozo con ambiente quiral acoplado a pozo resonante lateral).

Uno podria esperar que la situaciéon de antiresonancia descripta mas arriba no
sobreviva al considerar conservacion de carga. Hemos mencionado que las termi-
nales son una fuente de irreversibilidad y decoherencia. En este caso, el ambiente
reinyecta un electron por cada uno que se escapa en el sitio B, donde se conectan
las terminales, lo que podria cambiar la situacion. Por ello, uno podria pensar que
la antiresonancia que se origina debido a la interferencia autodestructiva entre los
electrones, desaparecera cuando consideramos decoherencia, ya que los electrones
reinyectados por el voltimetro no mantienen relaciéon de fase alguna con los de la
muestra. Sin embargo, el fenémeno de la antirresonancia fantasma sorprendente-



38 CAPITULO 2. QDPT EN EL TRANSPORTE

0,08 -0,06 -0,04 -0,02 0,00 0,02 0,04 0,06 0,08
gV

Figura 2.8: Curvas de transmitancia efectiva en funcién de la intensidad del acopla-
miento con el ambiente para el sistema esquematizado en la parte superior derecha
de esta Figura (Pozo con ambiente quiral acoplado a pozo resonante lateral).

mente persiste, ya que la transmitancia efectiva ain se anula en ¢ = 0, coincidente
con una divergencia en el denominador la GF, como podemos ver en las curvas de
la transmitancia efectiva de la Fg. 2.8.

Si bien estos electrones inyectados no guardan relacién de fase con los del sistema,
si pueden interferir consigo mismos. La simetria particular que presenta el sistema
hace que resulte irrelevante la terminal por donde el electréon ha sido inyectado,
incluyendo los procesos de reinyecciéon que ocurren en el voltimetro. En cualquier
caso, siempre se presentan las interferencias destructivas debido a la superposicion
de los distintos caminos en € = 0, como se describié anteriormente. Luego, no hay
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Figura 2.9: Curvas de transmitancia (a) directa y (b) efectiva en funcién de la inten-
sidad del acoplamiento con el ambiente para el sistema esquematizado en la parte
superior derecha de esta Figura (Pozo resonante acoplado a pozo lateral con am-
biente no-quiral).

ningiin camino que permita transportar electrones a esta energia.

2.8.3. Pozo resonante acoplado a pozo lateral con ambiente
no-quiral

Si la perturbacion del ambiente es simétrica, el comportamiento analitico de los
polos de la GF no presenta bifurcaciones por no hay QDPT al nivel del Hamiltoniano.
Sin embargo, en tal situacién , como ya hemos mencionado, ha sido reportado un
comportamiento critico mediante las GLBE. Por ello, es licito preguntarse si en el
contexto del transporte electrénico podria esperarse una QDPT.

Cuando los cables estan conectados al mismo sitio, la transmitancia efectiva toma
la forma:

Taraz = Tpipz = Taraz + Tasga [Tyraz/ Wi + TorgaTpiar /W]
+ Targe [Tpor Tpraz/W + Tpr.a1/Wo
= Tara2 + Tasea [Tp1a2/ W1 + Tprp2T 141/ W]
+ Tarp2 [Tyopr Tpraz/W + Ty1a1/Woa) ,
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donde, para simplificar la notacién, hemos definido

W = (Tazggo + Tarpe + Tpre2) (Tazer + Targr + Tyop) — (T¢2¢>1)2 )
L/Wi = (Taser + Targn + Tyopn) /W
1/Wy = (Tazge + Targe + Tpre2) /W.

En este caso, se puede observar que a medida que I'y aumenta, los picos de
transmitancia se ensanchan hasta que su propio ancho supera la separacién entre
ambos. Cuando esto sucede, ya no es posible distinguirlos, como puede verse en las
Figs. 2.10 (a) y (b) para la transmitancia directa y la efectiva respectivamente. Como
consecuencia de este ensanchamiento, a medida que I', aumenta, comienza a verse
un unico pico ancho cuya altura no aumenta. Por eso, nuestra interpretacién es que
se trata de una simple superposicion de los picos Lorentzianos ensanchados, aunque
no podria descartarse totalmente que haya una QDPT oculta tras ese un tinico pico.

2.8.4. Doble pozo resonante con ambiente quiral

Queremos analizar el caso en el que las terminales se conectan en diferentes
sitios, como esta esquematizado en la parte superior derecha de la Fig. 2.10. De la
evaluacion de las GF Ggp v G 4p resulta:

1
GBB = )

= ) Va2
e—Ep+i(l'p+Ty) — e—E:fiFAl

—Vap
(g — By +i(Tp+ r¢)> (5 — B+ iFA1> V2

Gap =

donde Ep = Eg — Apo, Eq= E4— Ay En este caso, podemos calcular la trans-
mitancia efectiva,

<2FA1 |C;AB|2 2FB¢) (ZFBQ |GBB|2 2FB¢)
2T a1 |Gapl’ 20y + 205y |Gps|* 2T g

2 |CTYBB|2
= 2F3|GAB| 2FB+2F¢

Tap: = 2Ta |GAB|2 2I'py +

|GAB|2 + |GBB|2

donde consideramos I"4; = ['gy = I'p. Reordenando, obtenemos:

Taips = |4T% |Gap|” + 4T 5T

G apl? |Gpal?
|G agl? + |Gral”

Observamos que efectivamente hay un colapso de picos en la transmitancia di-
recta o coherente, que estd representada en la Fig. 2.10 (a). Como es usual, si ['; es
pequeno se observan los dos picos de transmitancia y cuando I'y, > V4p observamos
un unico pico. En este caso, los electrones inyectados en A pueden escaparse a una
tasa I'y debido a la perturbacion por el ambiente en el sitio B, o hacia el reservorio
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Figura 2.10: Curvas de transmitancia directa o coherente para el sistema esque-
matizado en la parte superior derecha de esta Figura (Doble pozo resonante con
ambiente quiral) (a) en funcién de la intensidad del acoplamiento con el ambiente y
(b) normalizadas a su maximo valor.

que esta acoplado a este sitio, con una tasa I'g. Esto define tiempos de vida me-
dia para el electrén en el sitio B, 74 y 75, que indican los respectivos procesos de
decaimiento, donde 74 = h/2'y v 75 = h/2I'p. Entonces, en la regién correspon-
diente a un tnico pico de transmitancia se cumple que 7, < 7p, por lo que la mayor
parte de los electrones que arriban al sitio B, se escaparan hacia el ambiente ¢.
Los pocos electrones que escapen por el reservorio conectado a B (que son medidos
en la transmitancia T4p), tendran que hacerlo en una escala de tiempo menor que
74. Por este motivo, las particulas que efectivamente son medidas, ven al sistema
como si éste fuera un sistema efectivo de un tunico sitio, dado que el tiempo en el
que permanecieron en B es muy pequeno. Como consecuencia, los dos picos de la
transmitancia colapsaran al aumentar I'y, exhibiendo una QDPT. En la figura 2.10
(b) se evidencia claramente el colapso de picos, asi como también la disminucién del
ancho del pico dnico en el régimen en que I'y >> Vyp.

Cuando se considera reinyeccién, los caminos recorridos por los electrones que
han interactuado con el ambiente pueden interferir consigo mismos. Al emerger de
una colisiéon, pueden escapar hacia las terminales o hacia el pozo vecino. La in-
terferencia entre ambas posibilidades, como se describié anteriormente, resulta en
una antiresonancia fantasma bien definida. Es notable que este fenémeno se mues-
tra solo en la transmitancia incoherente. Sumando ambos términos para obtener
Tag = Toop + Tine (Teon = Tap), se observa que la QDPT estd oculta debido a la
antiresonancia fantasma que domina el proceso, como puede verse claramente en
la Fig. 2.11. Aqui se observa que la antiresonancia fantasma en el transporte in-
coherente esta montada sobre la QDPT presente en la transmitancia coherente. La
interferencia destructiva asociada con la antiresonancia fantasma no se desarrolla
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Figura 2.11: Transmitancia efectiva en funcién de la intensidad del acoplamiento
con el ambiente para el sistema esquematizado en la parte superior derecha de esta
Figura (Doble pozo resonante con ambiente quiral) (a) en funcién de la intensidad
del acoplamiento con el ambiente y (b) normalizadas a su méximo valor.

cuando no se considera la reinyeccién, y es por eso que Tion(e = 0) # 0 y por lo
tanto, TAB(S - O) = Tcoh + T’inc 7& 0.

2.8.5. Doble pozo resonante con ambiente no-quiral

Cuando se conectan las terminales en diferentes sitios, la transmitancia efectiva
toma la forma:

TAlBQ = Taip2 + Tpog2 [Tp182/ W1 + Thrp2T 141/ W]

+ Tarp2 Lo Tprpa/W + Ty1a1/Wo
= Tuips + Tpag2 [Tp12/ Wi + Tp1p2Tp141/ W]
+ Tarp [Tpoor Torpa/W + Ty1a1/Wal,

donde W = (Tpago + Targ2 + Tp102) (TB2g1 + Taren + T¢2¢1)—(T¢2¢1)2, 1/Wi = (Tagt + Targ1 + Tyap1) /

y 1/Wo = (Thaga + Tarp2 + Tp142) /W . En este caso, podemos observar que ocurre el
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Figura 2.12: Curvas de transmitancia efectiva en funcién de la intensidad del acopla-
miento con el ambiente para el sistema esquematizado en la parte superior derecha
de esta Figura (Doble pozo resonante con ambiente no-quiral).

mismo efecto de ensanchamiento, como se ve en la Fig. 2.12. Cuando la perturbacién
afecta a ambos sitios por igual, no es posible capturar una QDPT. Este resultado
esta en concordancia con el comportamiento suave y analitico de los polos de la GF.

2.9. Conclusiones

Hemos estudiado sistematicamente la transmitancia electrénica en un TLS co-
nectado a procesos decoherentes que preservan la probabilidad. Las configuraciones
consideradas pueden representar modelos de dispositivos de puntos cuanticos dobles
y de punto cuantico lateral. Consideramos una simplificacion de las GLBE para ana-
lizar si la conductancia es un buen testigo para observar la QDPT, que existe en
un TLS cuando su dinamica es unitaria, distinguiendo los casos en los que la carga
electronica se conserva de los que no. En este sentido nuestro resultado es negativo,
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ya que no observamos una QDPT a menos que ésta ya ocurra a nivel del Hamilto-
niano efectivo. Y auin asi, ésta no resulta una condicién suficiente para la QDPT.
La observacién de una QDPT depende sutilmente de las reglas de seleccién de los
observables especificos y si se trata de valores estacionarios o dinamicos.

Hemos observado que cuando un tnico estado del TLS es perturbado, la QDPT
se exhibe en el comportamiento de la transmitancia efectiva, como un colapso de
picos, andlogamente a lo que ocurre con los polos de la GF. Sin embargo, para
determinadas mediciones (sobre el sitio perturbado), esta QDPT esta oculta debido
a la presencia de una antiresonancia fantasma. Esta surge como consecuencia de
la interferencia autodestructiva del camino que acopla el electron con energia de
Fermi con el punto cuantico lateral, imposibilitando la transferencia electrénica a
esa determinada energia, ¢ = 0.

Un fenémeno notable aparece cuando la interaccion con el ambiente excede cierto
valor. En tal caso, el ambiente puede absorber uno de los sitios y en consecuencia el
sistema de dos niveles se comportara como un sistema efectivo de un unico sitio.

2.10. Apéndice I: Método de decimacién

La idea central del proceso de decimacion consiste en la reduccién progresiva
del niimero de variables del sistema. Para ilustrarlo, consideremos un sistema finito
pequeno, de tres sitios. La ecuacién de Schrodinger correspondiente a este sistema,
expresada en forma matricial, es:

e—Fk1 Vi Vi Uy
[€I—H]ﬁ: —‘/ﬂ €—E7; —Vi2 U;
Vo Vo e— Ep Uz

Il
e

(2.33)

Mediante la segunda ecuacién, uno puede despejar u; y reemplazarlo en la primera

y la tercera, para obtener un sistema de ecuaciones reducido:

e—E Vi w

0 e B w =0 (2.34)

donde ~
l?l =FE +%(e) =B+ Vuﬁvh
Ey = E_2 + Yo(e) = By + %ZE%E'Z‘/ZQ :
Vig = Vig + ‘/17,‘5_;&‘/;2

Los nimeros reales ¥1(¢) y ¥s(e) dan cuenta del desplazamiento de energia (auto-
energia) producido por la interaccién entre los sitios 1 y 2 con el sitio ¢ eliminado. De
esta manera, los estados 1 y 2 han sido renormalizados o vestidos por la presencia
del sitio que ha sido eliminado. En la mayorfa de los casos | |, una buena
aproximacién a las energias de sitio corregidas se obtiene al evaluarlas en el autovalor
"viejo”:

Ejl = Fy + X ()
EQ - E2 + EQ(EQ) ’
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que es equivalente a la teoria perturbativa de segundo orden. Aqui hemos partido de
un problema de tres orbitales a un sistema efectivo de dos niveles. El procedimiento
de decimacion es exacto, muy simple, facilmente generalizable y provee una manera
sistematica de reducir la dimensién del Hamiltoniano. El costo que tiene es el de
transformar un conjunto de ecuaciones lineales en un conjunto mas pequeno de
ecuaciones no-lineales.

La receta general es muy simple si el Hamiltoniano puede representarse mediante
una matriz tridiagonal. Tal es el caso de una cadena tight binding con interacciones
a primeros vecinos. Supongamos que 7 < j, la auto-energia del sitio ¢ debido a la
decimacién de todos los sitios entre ¢ y j es:

1

Yij(€) = Vi Vit1is
3(€) e — Eip1 —Xi1,(e) i
y, analogamente, la auto-energia para el sitio j es
Yii(e) =V, L V.
i g) = ,7,71 ,717,‘
J A 1 Ejfl,i(g) Jj—1j

Si consideramos una cadena de N sitios y decimamos todos ellos, salvo i y 7, ob-
tendriamos un sistema efectivo de dos niveles, cuya ecuacion de Schrodinger es la
misma que la de la Ec. (2.34), pero con las energias renormalizadas,

Ei = E; + Xa(e) + 2i;(e)
Ej=E;+ 211(5) + EJN(€> ’

y el acoplamiento efectivo:

Vij = Vij—1+ Vi

Vi1
g — Ej — E]‘i(ﬁ) =L

Ahora consideremos una cadena unidimensional semi-infinita y homogénea, V; ;11 =
VyE;=FEVj>0,ytomemosi:=0y N — oo para obtener la energia renormali-
zada en el sitio ¢ = 0 debido a la decimacién de toda la cadena. En este caso, para
cualquier sitio 7 > 0 de la cadena tenemos que

1
Sjnele) = V V.
-

Sin embargo, el hecho de que cada sitio 7 > 0 vea hacia la derecha la misma cadena
semi-infinita implica que ¥, = X V5 > 0. Luego,

1

)=V e

V=AFil. (2.35)
Aqui, lo llamativo es que incluso cuando estamos trabajando con cantidades reales,
la solucién de esta tltima ecuacion se encuentra en el plano complejo. Dicha solucién
esta dada por:
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—V2 sie—FE>2|V]
sile—FE|<2|V] (2.36)

_E —V2 sie—E < =2|V]

si |le—E|>2|V|

2.37
,/ EE V2 sile—E[<2|V|° (2:37)

Estas expresiones son relevantes ya que se puede incluir el efecto de las terminales
en la formulacion Hamiltoniana mediante una correccion imaginaria a la energia
del sitio conectado a la terminal (ver Fig. 2.4). La eliminacién de variables nos ha
permitido reducir la dimension del Hamiltoniano, a costa de transformar la ecuacion
de Schrodinger (Ec. 1.1) en una ecuacién no-lineal.

2.11. Apéndice 1I: La Regla de Oro de Fermi

En la mayoria de los casos, £ suele considerarse como un sistema complejo,
de muchos grados de libertad no controlables y un espectro de energias denso. En
términos de escalas dindmicas, esto es equivalente a decir que la escala de tiempo
de £ es la més corta en comparacion con cualquier otra escala relevante y, por este
motivo, esta aproximacion recibe el nombre de hipdtesis de fluctuaciones rapidas.
Esta aproximacion desprecia la estructura energética de £, motivo por el cual los
efectos de retorno coherente de £ hacia el S son despreciables y cualquier excitacién
difundira casi instantaneamente hacia £. En estos casos se dice que £ es Markoviano
o que no tiene memoria. Luego, si & esta débilmente acoplado a un £ de este ti-
po, la probabilidad de supervivencia de una excitacion estard descrita por una ley
exponencial, con un tiempo caracteristico dado por la FGR.

En qué consiste la FGR? Repasemos brevemente de qué se trata. Supongamos que
nuestro sistema consiste en un unico estado |A) de energia E4, que estd débilmente
acoplado a £, que consta de N estados de energia {Ek},ivzl muy préximos entre si, y
que forman una banda de ancho B cuya diferencia de energia media es £y, — E 1 =
d =~ B/N. Supongamos que V4, < B es la interaccién entre |A) y un estado Ej
de £. Como dijimos que £ es denso, d < Vg, v el tiempo caracteristico de la
interaccion SE es mucho més pequeno que el tiempo de Heisenberg de &, en el
que las recurrencias debidas al tamano finito de un sistema aparecen. La situacién
planteada se muestra pictoricamente en la Fig. 2.13.

Utilizando teoria de perturbaciones, se obtiene la correccién a primer orden para
la energia F 4,

Var|”

— . 2.
B . (2.38)

EN'AZEA—FZ
k
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Vi

Figura 2.13: Representacion pictorica de los niveles de energia del sistema y del
ambiente en la descripcién FGR.

Para calcular la suma del segundo término, primero debemos aproximar el espectro
del ambiente como un continuo e infinito. Para ello primero tomamos N — oo

~ , Var|?
E,~F 1 —_ 2.39
A A+Nl~r>noozk:(Ek—EA) ( )
y luego asumimos que el espectro de £ es continuo
oo Ex — Ep

donde N(E}) es la densidad de estados directamente conectados del ambiente a la
energia Fj. La integral de la Eq. 2.40 posee denominadores singulares. Para resolver-
la, se pasa al plano complejo sumando una pequena parte imaginaria v a la energia.
Como consecuencia, usando el teorema de Cauchy y tomando el limite cuando
tiende a cero, aparece una componente imaginaria en la energia EO ~ Fo+ Ag—1L

[ J

Ty = —lim, o Im [ S el N () dEy (2.41)

= [ Var? N(Ey)S (By — E) dEy,
= 7 ||Visel|? N(E.),
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que representa la vida media del estado | A), donde ||Vs¢|| denota el segundo momento
de la interaccién SE. La escala de tiempo de la FGR es, entonces, 1/7s¢ = 2I'g/h =
27? HV35H2 N(E,) y es una magnitud independiente del tiempo.

2.12. Apéndice III: Formalismo de Keldysh

En los problemas de transporte electronico, la mayor parte de la informacion de
la dindmica del sistema se puede obtener a partir de las GF retardada y avanzada.
Se obtienen soluciones mas practicas al utilizar su transformada de Fourier en la va-
riable energia e, del Hamiltoniano efectivo dado por la Ec. (2.20). En representacion
matricial:

GB(e) = [e] — Heg] " = G (e) (2.42)

Estas GF contienen toda la informacion del sistema cuantico acoplado a las termina-
les y al ambiente, y constituye el nticleo para describir el problema de no-equilibrio.
Ademas, sus elementos diagonales proveen la densidad local de estados

1 1
Ni(e) = —=ImGE (e) = —— [GE(e) — G2 (2)] . 2.43

(¢) = ——ImGi(e) = — 5 [GR(e) - GLi(e)] (2.43)

En particular, las amplitudes de transmisién de excitaciones electronicas entre los
canales identificados con el proceso « en el sitio ¢ y los procesos 5 en el sitio 7 pueden
ser evaluados a partir de la generalizacién de la férmula de Fisher y Lee (Ec. (2.21))

[PMOT):

tass(2) = 12 /T5,(€) GR(e) V() (2.44)
y las probabilidades de transmisién estan dadas por:
Toigi(e) = ltaisi (@) (ai # Bj)
= 4Fﬁj(€)Gfi(e)Fai(e)ij () (2.45)

donde T'o; = i(XF, — X5,)/2 es proporcional a la tasa de escape en el sitio i debido
al proceso a.

Las funciones de Green retardada y avanzada y las probabilidades de transmisién
asociadas a éstas contienen la dindmica cuantica basica. Con el proposito de describir
las propiedades de no equilibrio de un sistema, uno tiene que evaluar la matriz
densidad o simplemente los términos diagonales de las funciones densidad de no-
equilibrio,

G5i(e) = i2nN;(e)f;(e). (2.46)

Estas, en cambio, estdn determinadas por las condiciones de borde impuestas por los
reservorios externos (37 que actian como fuente o drenaje de particulas. Su ocupa-
cién estd descripta por una funcion distribucién de no-equilibrio, que es aproximada
por una funcién de Fermi desplazada fs;(e) = 1/(exp[(e — er — 0pg;) /kpT]). En el
formalismo de Campos Cuénticos, las GF G ;;(¢) resultan de la evolucién cudntica
en presencia de condiciones de borde. En el caso independiente del tiempo, la energia
se conserva y la funcién densidad de no-equilibrio toma la forma,

51(6) = 20) GF()Tai()tai() Gl (), (2.47)
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es decir que las densidades y correlaciones dentro del sistema resultan a partir de las
ocupaciones fg;(g) impuestas por el experimentalista en las terminales y el ambiente
en los voltimetros ficticios. La funcién densidad de equilibrio Gg»?jk(e) resulta cuando
dpp; = 0 para todo Bj. Los observables reales son evaluados a partir de esta funcién
densidad de no-equilibrio. El cambio respecto del equilibrio en la densidad local
puede expresarse en términos de las condiciones de contorno de arriba, como | ):
_ o < _ A<
0pj = —5- [Gm — G ] de (2.48)
~ N j (6 F)5 Hi,

mientras que las corrientes entre los sitios 7 y j estan dadas por
L = / [ViiGos — ViG] de. (2.49)

Estas expresiones integrales de los observables, en la aproximacion de respuesta
lineal, eV, = ur; — erp < e, se convierten en las GLBE que describen el balance de
corriente electrénica. Estas representan las leyes de Kirchoff expresadas en términos
las cantidades dpto; = ftai — €F, son los desplazamiento de los potenciales quimicos
de los reservorios para un proceso « acoplado al estado 7 del sistema respecto de la
energia de Fermi. Debido a la aproximacion de respuesta lineal, y resultan:

N
(&
Lot = h Z Z (Taipi0k5; = Thjai0Has) - (2:50)
B=Lo j=1

procesossitios
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Capitulo 3

Eco de Loschmidt y Transiciones
de Fase en la Dinamica Cuantica

3.1. Introducciéon

El estudio de las QDPT requiere de algin testigo dinamico que brinde parametros
de orden adecuados. La dinamica de observables especificos ha demostrado ser muy
util para detectar la apariciéon de una QDPT. Un candidato prometedor es el LE,
es decir el resurgimiento de una excitacién que se ha degradado o dispersado. Este
ocurre cuando se aplica un procedimiento, denominado diablillo de Loschmadt, que
induce la reversién temporal de una evolucién cudntica | : |]. En la
practica, la reversion temporal involucra transformar Hs — —Hg. E1 LE se degrada
por la presencia de grados de libertad no controlados que limitan la efectividad
de la reversién del Hamiltoniano. Entre ellos se incluyen aquellas interacciones que
originan la decoherencia. Al considerar sistemas cudnticos cuya version clasica es
cadtica, se ha visto una transicion de un régimen de atenuacion del LE, controlado
por la misma FGR que describe la decoherencia, hacia un régimen controlado por
el exponente de Lyapunov que caracteriza el caos del sistema clésico | |. Esta
transicién ocurre para un valor critico de la interaccién con el ambiente y podria ser
interpretada como una QDPT del LE | |. Més atin, el LE ya ha sido empleado
como un testigo sensible a las transiciones de fase termodinamicas en sistemas de
espines | , | y transiciones dindmicas tales como la localizacién de
muchos cuerpos | ].

En este Capitulo, derivamos una ecuacion diferencial simple para la evolucion
del LE, que resulta exacta para sistemas finitos en los que la interaccion con el
ambiente estd bien representada por la FGR. Su tasa de decaimiento queda escrita
explicitamente como una magnitud dependiente del tiempo, que empleamos para
evaluar la QDPT. Notablemente, en su rol de testigo dinamico de una QDPT, el
LE supera a la SP de estados especificos. Ello se debe a que la reversion temporal
puede filtrar detalles dinamicos que terminarian dificultando la identificacién de la
transicion. Esto nos permite estudiar la emergencia de una QDPT en un TLS, en
que cual, como hemos mencionado en los Capitulos previos, ya han sido reportados
comportamientos criticos [ , , ].

51
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3.2. El Eco de Loschmidt

El LE cuantifica la sensibilidad de una evoluciéon cuantica debido a perturba-
ciones no controladas y constituye nuestro testigo dinamico para evaluar la deco-
herencia. En un experimento, siempre hay grados de libertad no controlados, a los
que llamaremos indistintamente perturbaciones o ambiente y cuyo efecto sobre el
sistema finito es usualmente denotado 3. En el caso de los sistemas abiertos, )y pue-
de representar grados de libertad externos (reservorio), que deberian ser tratados
con una ecuacion maestra, con la de Keldysh-Kadanoff-Baym o con GLBE. Sin em-
bargo, incluso en sistemas cerrados, ) puede representar la presencia de grados de
libertad internos no-controlados con suficiente precisién en el procedimiento. Ambos
escenarios repercutirdn en la degradacién del LE.

Consideremos un estado inicial |1,) cuya evolucion esté gobernada por el Hamil-
toniano efectivo H, +) = Hg + %, definido en la Ec. (1.3), en el que hemos separado
explicitamente los grados de libertad controlados (f[g) de aquellos que perturban la
dindmica 3. La evolucién del estado inicial estd descripta por la operacion unitaria

(+)(t) [¥o), donde U(+ (t) = exp {—%FIH)IS} es el operador evolucién hacia adelante.

La reversion temporal se obtiene cambiando el signo del Hamiltoniano H s v dejando
que el sistema evolucione simétricamente, de acuerdo con U, () (OU44(t) [¥o), donde
U(_)(t) = exp [—% (—ﬁ(_)) t} es el operador evolucion hacia atrds. Luego, se define

el LE de un cuerpo como la probabilidad de recuperar el estado inicial |¢,) luego
de ambas evoluciones, U, (t) y U_,(t). En términos de los operadores evolucién

U(+) (t) y (A](f)(t), el LE de un cuerpo puede ser escrito como:

M) = [(wol Oy ()0 8) )| (3.1)

Al igual que en un experimento real, solamente se revierten los grados de libertad
controlables (H s)- En este caso, la perturbacion podria representar interacciones
no controladas o bien un potencial externo. La Ec. (5.5) representa la expresién
simétrica del LE, que no es la definicién estandar del eco pero que, siendo mas
conveniente de manipular, resulta equivalente.

Si calculamos la derivada de M (t) respecto del tiempo, obtenemos:

SM() = STl Oy Uiy o) (8ol U1, 0T 4]
= DUl UL 500 o) ] T 01 )
— (ol U\ Usy o) (ol ULy S0 o)),
que, luego de cierta manipulacién algebraica, nos conduce a:

d 4

M) = =M (E)s(0) (32
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donde

<1/}0| U(_)(t)iﬁ(_;_)(t) ‘w0> } ' (3‘3)

(W U (DT (t) o)

La Ec. (3.2) provee la misma tasa de decaimiento que la definicién estandar (no-
simétrica) del LE. Esta dltima tendria un factor 1/2, que indica que la perturbacion
actia solo durante la mitad del tiempo total de evolucion.

A partir de la Ec. (3.3), podemos notar que si D —ifoi, entonces resulta que
~vre(t) = I’y es una constante, por lo que el decaimiento es exponencial y corresponde
al régimen FGR. Esta independencia temporal no excluye una fuerte dependencia
en la energia del estado inicial | |. En este caso, resulta:

} (3.4)

yoe(t) = ]m{<¢0|U(t)(—iF¢IzU+(t)\¢O>

(o U_(t)f]+ t) [1bo)
(Yol U_(O1U. (1) [1o)
(Yol U-(0)UL.(t) [¢0)

La analiticidad de vy, como funcién de I'y para todo ¢, indica que este observable
no presenta ninguna transicién con un ambiente simétrico (al que llamamos no-quiral
en el Capitulo 2), en analogia con el comportamiento suave de los polos y de la
transmitancia (Capitulo 2). Ademas, como hemos mencionado antes, el decaimiento
del LE es exponencial, dado que v, (t) es una constante.

Por otro lado, si y.g(t) es proporcional a t entonces el decaimiento del LE resulta
ser GGaussiano, un comportamiento que ha sido observado tanto en experimentos de
NMR | ] como en modelos tedricos | |. Nétese ademds que como conse-
cuencia de la factorizacién de la tasa de decaimiento del LE, la Ec. (3.3) quedd escrita
como un valor de expectacion del operador 3, con lo cual puede interpretarse como
una parte imaginaria asociada a la energia del sistema y responsable del decaimiento.

Si bien la evaluacién de y.g(t) en la Ec. (3.2) involucra el conocimiento de la
dindmica completa del sistema, su validez no se restringe a la aproximacion usual de
perturbaciones pequenas. La Ec. (3.2) relaciona el LE con un flujo de informacion
que pierde el sistema S hacia el ambiente £ y que, ocasionalmente, puede retornar
de &€ hacia §. En particular, como M(t) > 0 V¢, la Ec. (3.2) implica que

]m{—iF¢ } = —F¢.

d
EM(t) >0 <= ye(t) > 0.

Luego, en un sistema abierto, el incremento del LE se asocia al flujo de retorno
coherente desde £ hacia S. Este flujo de informacién estd tipicamente asociado a un
comportamiento no-Markoviano y ya ha sido estudiado en la literatura | ].

La Ec. (3.2) ha sido obtenida derivando la expresién simétrica del LE respec-
to del tiempo y reordenando los términos. Un hecho destacable es que se obtiene
una ecuaciéon factorizada, independientemente de la dimension del sistema y de la
estructura de 3. En este Capitulo, v r(t) es el pardmetro que destila el comporta-
miento instantaneo del LE, es decir, del testigo dinamico que utilizaremos con el fin
de estudiar la presencia de una QDPT.
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3.3. Probabilidad de Supervivencia

Un anélisis similar al anterior puede llevarse a cabo con la SP, P, ,(t) del estado
inicial [¢0). Esta (Ec. (2.10)), resulta:

Pua(t) = (ol Uiy () )| (3.5)

Mediante el mismo procedimiento que el anterior, luego de derivar P, ,(t) respecto
del tiempo y reordenar se obtiene un resultado similar:

SP() = 2 P(0)p(t), (36)

donde

(ol (Hs + 2AJ)U(jL) |%ho) } ' (3.7)

(ol Uy o)

A diferencia de lo que ocurre con el LE, la SP es una funciéon que contiene toda la
informacion acerca de la dinamica interna del sistema. De hecho, la SP puede conte-
ner ceros, como vimos en las oscilaciones de Rabi de un TLS en el Capitulo anterior.
Estos ceros se veran reflejados como divergencias de 7p, dado que el denominador
en la Ec. (3.7) es la amplitud de la SP. Sin embargo, el LE filtra la dindmica interna
del sistema, por lo que v.g(t) evita la mayoria de las singularidades causadas por
ceros en la SP. Esto representa una ventaja comparativa a la hora de elegir el testigo
dinamico relevante para estudiar la presencia de una QDPT.

Si bien analizaremos los casos particulares que consideran un TLS, la validez de
los resultados dados por las Ecs. 3.2 y 3.6 es general. En lo que sigue, estudiaremos
el comportamiento de un TLS en dos casos particulares, conceptualmente diferentes.
En primer lugar, consideraremos un TLS acoplado a un ambiente Markoviano, es
decir, cuya estructura energética despreciamos. Esto descarta también los efectos
de retorno coherente de £ hacia §. Hemos analizado la presencia de una QDPT en
este modelo en el Capitulo 2, mediante el cdlculo de la transmitancia electrénica de
estado estacionario. En segundo lugar, analizaremos un ambiente no-Markoviano.
Es decir, un ambiente con interacciones y estructura energética bien definidas, en el
que, por su naturaleza finita, los retornos coherentes de £ hacia S estan habilitados.

vp(t) = Im {

3.4. Ambiente Markoviano Quiral

A modo de ejemplo de ambientes sin memoria consideramos el modelo que estu-
diamos en el capitulo anterior, en el que un TLS (Ec. (2.9)) experimenta un desfasaje
en la energia de uno de sus estados. A pesar de su simplicidad, utilizamos este mo-
delo ya que no sélo presenta un decaimiento tipo FGR, sino que ademas permite
obtener una solucién analitica cerrada para ypg(t).

Cuando consideramos un ambiente no-quiral, el observable v, () no presenta
un comportamiento critico como funcién de la interaccién con el ambiente I';. Esto
fue demostrado analiticamente en la Introduccion de este Capitulo y formalizado
mediante la Ec. (3.4). En el caso de un ambiente quiral, en el que un tnico estado
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Figura 3.1: M en funcién del tiempo para el sistema que se muestra en la parte
superior derecha, en rojo. Comportamiento oscilatorio de la P44(t) en la curva verde.
En azul comportamiento v, g y en negro el valor constante del promedio temporal

<7LE>t-

del TLS es perturbado, el Hamiltoniano efectivo en esta aproximacion Markoviana
estd dado por la Ec. (2.12) del Capitulo 2. Si suponemos un estado inicial [¢g) = |A)
y encendemos la interaccién Vyp, el sistema oscilard entre los estados |A) y |B),
pasando por estados entrelazados |e) = (|A) £ 1|B)) /+/2 intermedios, y la amplitud
de estas oscilaciones decaera debido al ambiente que interactia con el sistema a
través del sitio B. La dinamica hacia adelante estda descripta por la probabilidad
Pa(t) de retornar al estado inicial en funcién del tiempo t de interaccién con el
ambiente. Este muestra las conocidas oscilaciones de Rabi, ilustradas en la curva
verde de la Fig. 3.1. El LE, que compensa la dindmica interna de & filtrando los
efectos oscilatorios, decae como la envolvente de Py4(t), curva roja de la Fig. 3.1.

Lo llamativo aqui es que el LE no presenta un decaimiento exponencial puro,
sino que alterna periodos de decaimiento rapido con periodos de mesetas, en los
que practicamente no decae. Una forma ilustrativa de comprender este proceso es



26 CAPITULO 3. ECO DE LOSCHMIDT Y QDPT

Ao O @0 @

8 U @ O @ O
) PAA(t)

<
M(t)

Figura 3.2: Imagen pictérica de la evolucién de una excitacion en un TLS. El sitio
B esta en contacto con el ambiente. La evolucion hacia adelante, dada por Pya(t)
describe la oscilacién entre los sitios A y B de un estado inicialmente localizado en
A. M(t) corresponde a una evolucién hacia adelante hasta la mitad del tiempo total
seguida de una evolucién hacia atras durante el mismo periodo de tiempo.

considerar la ilustraciéon de la Fig. 3.2:

Recordemos que el LE observado al instante ¢, involucra la transformacion Hg —
— Hg efectuada al instante ¢ /2. Esto implica que en /2 comienza una evolucién con
un Hamiltoniano diferente (—Hg+3). El sistema, inicialmente en |A), no decae hasta
que haya evolucionado hasta el estado |B) donde interactia con el ambiente. Si la
dindmica es revertida cuando el sistema estd en |B), tanto en la ultima porcién de la
dinamica hacia adelante como en la dindmica revertida, el estado es afectado por el
ambiente, por lo que el LE (medido siempre en |A)) decaerd rapidamente. Si, por el
contrario, la reversion se realiza mientras la particula estd en |A), tanto en los dltimos
instantes de evolucion hacia adelante como en la dindmica revertida, el estado es
inmune al ambiente, por lo que M () no decae (meseta). Esto puede interpretarse
como una consecuencia directa de la quiralidad del ambiente. Este proceso se repite
y es notable el comportamiento oscilatorio de vy g(t) que sigue las oscilaciones de
Psa(t) con una frecuencia reducida a la mitad. En consecuencia, el decaimiento
del LE dependerd del momento en que se realice la reversién. Notablemente, M (t)
manifiesta claras oscilaciones de amplitud contante ain cuando la amplitud del LE
y la SP han decaido a valores infinitesimales.

Un comportamiento similar se habia observado en M (t) y Paa(t) en un modelo de

dos estados (TLS) acoplado quiralmente a una cadena 1-D | ] que induce una
dindmica no unitaria en el TLS. Asimismo, las soluciones numéricas de las GLBE de
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un TLS acoplado a un ambiente no-quiral | | también mostraron una QDPT
que, sin embargo, no aparece en la dindmica no unitaria con un ambiente uniforme
(no-quiral). En el primer caso, se estudiaron las tasas de decaimiento del LE como
funcion de la intensidad del acoplamiento con la cadena de espines. En el segundo, se
observé que el proceso de decoherencia es mas débil cuando el sistema se encuentra en
los estados |A) y | B) mientras que éste es més fuerte para los estados |e) intermedios.
Esto puede interpretarse mediante los mismos argumentos ya discutidos.

En el Capitulo 2, vimos que para un ambiente Markoviano quiral presenta un
comportamiento critico, que se evidencia tanto en el Hamiltoniano como en la con-
ductancia electrénica estacionaria. Nos resta ver si puede ser capturada en el com-
portamiento de v, como funcién de la interaccién con el ambiente, I'y. Para ello,
calculamos la evolucién exacta de |1)), mediante la diagonalizacién del Hamilto-
niano efectivo FIO +3M y el calculo analitico de sus autoestados. A partir de esto,
obtuvimos una solucién para v.p(t,I's), que quedd explicitamente dependiente de
dos variables, el tiempo ¢ y la magnitud del acoplamiento con al ambiente I'y. En la
Fig. 3.3 podemos observar el comportamiento de y.g(¢,[';) y claramente notar que
se manifiesta un cambio abrupto entre dos regimenes dinamicos, uno oscilatorio y
uno sobreamortiguado, a medida que aumenta I'.

Con el propoésito de analizar sélo la dependencia en el pardmetro I'y realizamos
un promedio temporal,

nT
1
(VLE), = n_T//YLE(t,Pqﬁ)dt, (3.8)

0

donde T es el ciclo de una oscilacion y n es un entero suficientemente grande para
reducir la impresicién de (y,g),. El promedio temporal funciona ademds como filtro
de efectos transitorios o de tiempos cortos.

En la Fig. 3.4 mostramos el comportamiento de (y.g), en funcién de I'y, a partir
de la evolucién exacta de |1,), superpuesto con la parte imaginaria de los polos de
la GF. El cambio dréstico en el comportamiento de (y.g), para un valor critico
I'y = I' refleja un cambio de régimen de oscilatorio a sobreamortiguado, como el
que observamos en la Fig. 2.3 del Capitulo 2. La eleccién de este modelo simple fue
realizada teniendo en cuenta que puede ser resuelto exactamente, sin embargo, para
modelos mas complejos, no siempre es posible el calculo analitico exacto y suele ser
necesario acudir a simplificaciones. En este caso la evolucién ha sido calculada exac-
tamente mediante diagonalizacion del Hamiltoniano. El siguiente paso sera analizar
un modelo con un grado de complejidad superior, en el que un TLS esté acoplado a
un ambiente finito.

3.5. Ambiente no-Markoviano (con memoria)

Al apartamos de la aproximacion Markoviana, aparecen nuevos comportamien-
tos, que entran en la categoria de efectos de memoria del ambiente. Varios fenémenos
llamativos aparecen al resolver un sistema simple acoplado con un ambiente finito en
este limite. El comportamiento de la SP se ilustra en la Fig. 3.5. Un decaimiento por
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Figura 3.3: Comportamiento de v, como funcién del tiempo y de la intensidad del
acoplamiento I'4.

interaccién con el ambiente comienza con un decaimiento parabdlico antes de defi-
nir un régimen aproximadamente exponencial (linea punteada) que es usualmente
descripto por FGR. Particularmente notable es la aparicién de una repentina caida
profunda en la SP: el colapso de la supervivencia. Este efecto, que se muestra para
un caso particular en la Fig. 3.5, surge como consecuencia de la interferencia (des-
tructiva) entre la amplitud de supervivencia pura y la amplitud de probabilidad del
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Figura 3.4: Los puntos negros representan (y.z), en funcién del pardmetro I'y para
la evolucién exacta del estado inicial en un TLS acoplado a un ambiente Markoviano,
mientras que la curva azul denota el valor de la parte imaginaria de los polos de la

GF.

estado que retorna después de vagar por ambiente. El colapso de la supervivencia es
el inicio de un régimen difusivo, en el que el decaimiento estd gobernado por una ley
de potencias. Tanto el colapso de la supervivencia como el régimen difusivo pueden
presentarse para & finitos o infinitos. Si el £ es finito, también se observara la apa-
ricion de un eco mesoscopico cuando la amplitud de probabilidad retorna luego de
reflejarse en el borde de £, como se muestra en la Fig. 3.5. Este tipo de fenémenos
ha sido estudiado en detalle en | |. En lo que sigue focalizaremos en un TLS
acoplado con un ambiente finito.

3.5.1. Cadena tight-binding finita

El segundo modelo que estudiamos, con un grado de complejidad superior, con-
siste en un TLS acoplado débilmente a una cadena tight-binding semi-infinita, que
actiia como ambiente. Por un lado, sabemos que este modelo tiene solucién exacta y
también presenta una QDPT [ |. Por otro lado, una ventaja de este modelo
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Figura 3.5: Tlustracién de la Probabilidad de Supervivencia de una excitacién locali-
zada inicialmente en el sitio A. Luego del decaimiento tipo FGR se observa la caida
correspondiente al colapso de la supervivencia, seguido de un régimen difusivo. Fi-
nalmente se observa la aparicién de un eco mesoscopico. Figura adaptada de | ].

unidimensional | | es que las soluciones obtenidas tienen una correspondencia
directa, via la JWT, con las excitaciones de polarizacion en una cadena de espines
con interaccion XY.

El Hamiltonino efectivo esta dado por:

f{[:f{[‘g@fg—{—jg@f{g—i—v‘gg. (39)

El primer término corresponde al Hamiltoniano del TLS y estda dado por el Hamil-
toniano:

Hy = E,élea + Epéhin — Vap (éTAéB + égaA) . (3.10)

El segundo término corresponde al Hamiltoniano del ambiente, que consiste en una
cadena tight-binding finita, dada por

N
He =Y E.élé, —V (élénﬂ + é;gHén) : (3.11)
n=1

donde E, son las energias de los N sitios de la cadena, V' es la amplitud del acopla-
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miento entre dos sitios consecutivos. Por iltimo, la interaccién entre S y £ tiene la
forma:

VSS — _‘/0 <CBcl + Cch)

donde Vj es el acople entre S y €. Con el propésito de simplificar la notacion, a
partir de aqui escribiremos sélo HS y Hg, omitiendo el producto tensorial con las
identidades. Aqui, consideramos que el operador perturbacién es S = He + Vse.

Es posible determinar las autoenergias del Hamiltoniano efectivo estan dadas
por los polos de la GF. Estos son N + 2 ntumeros reales cuando N es finito. Sin
embargo, cuando N = oo el espectro de ambiente se vuelve continuo. Ahora se
deben calcular primero las autoenergias 3 como puntos fijos de la Ecuaciéon de
Dyson ¥ = V?/(e — ). A partir de X(¢), se determinan los polos, que ahora pueden
ubicarse en el plano complejo:

o VARV VE) Vi £ Vi VR, VR VR,V
2V? - V) |

(3.12)

La Ec. (3.12) tiene cuatro soluciones complejas. Aquellas que son fisicas tendran
parte imaginaria negativa (Fig. 3.6). La parte imaginaria de los polos representa
la tasa de decaimiento exponencial de una FGR autoconsistente (SC-FGR por sus
siglas en inglés: Self- Consistent FGR) | |. La aproximaciéon FGR para sistemas
débilmente acoplados a un ambiente de espectro continuo no es adecuada para des-
cribir los regimenes de tiempos cortos y lagos. Para tiempos cortos, el decaimiento
es cuadratico hasta un tiempo tg ~ hnwN,(€,), donde N;(e,) es la densidad de es-
tados del ambiente que estan directamente conectados con el sistema a través de la
perturbacién. En una primera aproximacion (first pole aproximation), se evalia en
la energia de resonancia ¢,. El régimen de tiempos cortos ha sido ampliamente estu-
diado debido a su estrecha relacién con el Efecto Zenén Cudntico | ]. Luego de
ts, el decaimiento exponencial estda bien descripto por una SC-FGR. Finalmente el
régimen de tiempos largos es difusivo y esta caracterizado por una ley de potencias
[REPOG].

La parte imaginaria de los polos de la GF se muestra en la Fig. 3.6 como funcion
de V2. Alli puede observarse la similitud con el modelo de desfasaje puro discutido,
asi como la bifurcacion de las lineas.

Dado el estado inicial |¢)g) = |A), calculamos su evolucién mediante el algoritmo
de Trotter-Suzuki, que aproxima el operador evolucién exacto por una secuencia de
operadores evolucion parciales que preservan la unitariedad. En la Fig. 3.7 hemos
graficado (yrg),r, que se obtiene de promediar la Ec. (3.3) en funcién de la inten-
sidad de la interaccién V. Esta coincide bastante bien con la FGR determinada al
considerar el caso N = o0, y se corresponden con la parte imaginaria de los polos de
la GF dados por la Ec. (3.12) Al considerar una cadena con N = 10% estados, como
en cualquier sistema finito, siempre debe tenerse en cuenta que n1’ no debe exce-
der el tiempo de Heisenberg o ciclo de Poincaré. La diferencia entre ambos se debe
al hecho de que hemos considerado una cadena de tamano finito. Esta diferencia se
acentia si consideramos sélo N = 10? pero disminuye al considerar N = 10%. En este
caso se confunden con la curva tedrica, mostrando que la discontinuidad analitica en
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Figura 3.6: Parte imaginaria de los polos fisicos correspondientes al TLS acoplado a
una cadena semi-infinita de enlaces fuertes con acoplamientos a primeros vecinos.

v (V) surge como consecuencia del limite termodindmico N — oo. Al igual que
en el caso anterior, en la solucién analitica de este limite termodinamico, podemos
observar un claro comportamiento critico, que separa los dos regimenes, oscilatorio
y sobreamortiguado. Nétese la diferencia con el caso de ambiente Markoviano que
tratamos en la seccién anterior v (I'y) = I'y/2.

Al analizar el decaimiento de la probabilidad de supervivencia, dada por la Ec.
(3.6), aparece la dificultad con los denominadores que hemos mencionado. En el
régimen oscilatorio, la SP, que contiene toda la informacion acerca de la dindmica
interna del sistema, oscilard entre los dos posibles estados de el sistema, |A) v |B).
Como el denominador de vp en la Ec. (3.7) representa la amplitud de probabilidad
de encontrar al sistema en el estado inicial, es de esperar que éste contenga ceros,
que se veran reflejados en divergencias de vp. Por ello, en la regién oscilatoria v, no
representa el proceso fisico. Por el contrario, como el LE filtra la dindamica interna
del sistema, ;g no contendra singularidades causadas por ceros en el denominador.

3.6. Conclusiones

Hemos derivado una ecuacién diferencial exacta para la tasa de decaimiento
del eco de Loschmidt. Lo novedoso de esta expresién es que resulta factorizada,
siendo que no se ha realizado ninguna aproximacién. El Eco de Loschmidt y su tasa
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Figura 3.7: Los puntos azules representan (7y.g), en funcién del pardmetro I'y para
la evolucion del estado inicial en un TLS acoplado a un ambiente no-Markoviano,
mientras que la curva negra denota el valor de la parte imaginaria de los polos de la
GF.

de decaimiento representa nuestro testigo dinamico para estudiar la presencia de
una transicion de fase en una dinamica cuantica de un TLS que interactia con un
ambiente.

Analizamos dos tipos de ambiente, en el primero de ellos hemos despreciado su
estructura energética, lo que resulta en un ambiente Markoviano. En el segundo he-
mos tenido en cuenta los efectos de memoria, introducidos por un ambiente finito. En
ambos casos hemos supuesto que el ambiente perturba a un tnico estado del sistema
(ambiente quiral). Hemos visto que se puso de manifiesto un comportamiento critico
de nuestro testigo dindmico, y éste ha sido observado mediante una no-analiticidad
de la tasa de decaimiento del eco de Loschmidt v, g en funcién de la intensidad de
la interaccién con el ambiente. Observamos que las oscilaciones de la probabilidad
de supervivencia se congelan para un valor critico de la interaccion, a partir del cual
el sistema entra en un régimen sobreamortiguado. Notamos ademas que, cuando
la perturbacion es simétrica o no-quiral, es decir que corrige la energia de ambos
estados en la misma magnitud, no se observa la transicién de fase en la dinamica
cuantica no unitaria, en concordancia con lo que ocurre con el comportamiento de
los polos de la funcién de Green y de la transmitancia efectiva.

Una posible extension de este estudio consistiria en analizar un sistema de dos
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espines en presencia de un ambiente de espines. En este tipo de sistemas, en conso-
nancia con los experimentos de RMN; el observable Eco de Loschmidt lo constituye
un exceso de polarizacion en el mismo espin donde se ha inyectado en el instante
inicial. Asi, la evaluacién numérica del eco en sistemas de espines requiere de una
definicién més general que la que brinda la Ec. (5.5), como una funcién de autoco-
rrelacion. Esta funcion de autocorrelacién de espin sera definida en el Capitulo 5.
Luego, la evaluacion de v, en este tipo de sistemas se puede realizar, en princi-
pio, de varias formas. Una de ellas consiste en resolver la dinamica unitaria total
de un sistema de dos espines acoplados a una cadena finita de espines y evaluar
la funcion de autocorrelacién de espin a partir de ella. Otra forma seria resolver la
ecuacion maestra de Lindblad o las ecuaciones generalizadas de Landauer-Biittiker
correspondientes. La ventaja del primer método es que si consideramos interacciones
espin-espin solo de tipo XY podriamos considerar Pyo(t) y Mgo(t) para un ambiente
no-Markoviano sin dificultad adicional.

Un punto resaltable de esta formulacion es que naturalmente aparece la decohe-
rencia como un efecto no uniforme en el tiempo, y que depende del estado del sistema
y la interaccién especifica con el ambiente. Asi, observamos que mesetas en el eco
de Loschmidt se correlacionan con cancelaciones temporarias de tasa de decoheren-
cia. Estos resultados reaparecen al considerar otros modelos y dindamicas. Sustenta
esta observacion el hecho de que han sido calculadas las ecuaciones generalizadas de
Landauer-Biittiker para este modelo y se han observado comportamientos similares
a los aqui descriptos.



Capitulo 4

Modelo Espin-Bosén o
Bosén-Espin?

4.1. Introduction

Entre las expectativas generales dentro del campo de los sistemas cuanticos abier-
tos | ], estd la afirmacién de que cuanto més no-local y complejo sea un estado
de superposicién, resulta mas fragil ante los efectos de la decoherencia. La magni-
tud de tal fragilidad parece estar intimamente relacionada con el nimero de qubits
correlacionados y la forma en la que evolucionan. En particular, experimentos en
el campo de la NMR | , , | han mostrado que sistemas grandes
de espines interactuantes pueden exhibir una dindamica intrinsecamente inestable.
En este contexto el LE surge como una forma natural para cuantificar la fragili-
dad de un sistema. En los sistemas clasicamente cadticos, la dinamica conduce a
superposiciones altamente no-locales que ya han sido relacionadas con la formacién
de estructuras en la escala sub-Planck, asociadas a un aumento de la decoherencia
[ ]

En la introduccién hemos mencionado que la estrategia tedrica usual para abor-
dar la decoherencia y la disipasién consiste en definir un sistema simple (S) que
interactia con un ambiente grande y complejo (&) | , |. Mientras que el
primero tiene unos pocos grados de libertad, el segundo tipicamente tiene un es-
pectro denso, al menos durante las escalas de tiempo experimentales menores que
el tiempo de Heisenberg, en el que ocurren los ecos mesoscépicos | ]. Dentro
de este contexto, el modelo espin-bosén (SBM por sus siglas en inglés: Spin Boson
Model) resulta ser unos de los paradigmas méas empleados | ]. Este corresponde
a un TLS S que interactia con un reservorio grande £ de modos bosonicos, es decir
un espin 1/2 acoplado a un ambiente de osciladores armoénicos (HO por sus siglas en
inglés: Harmonic Oscillator). Este modelo es aplicado ampliamente en los campos
de la Fisicoquimica y la Biofisica, proveyendo las bases de los procesos de transfe-
rencia de electrones. Alli, el rol del espin lo juega una carga que puede fluctuar entre
dos centros reactivos | , ].

En este Capitulo, intercambiamos los roles del espin y del bosén como S y &,
usando un HO como S y un simple TLS como £. Este punto de vista significativa-
mente diferente busca evaluar cémo estados de complejidad controlable son degra-

65
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dados por un £ simple. Especificamente, sélo cuando este grado de libertad binario
cambia su estado, se habilita la mezcla (mizing) entre los estados de S. Este abor-
daje nos permite probar la asuncién sobre la fragilidad de superposiciones no-locales
especificas. Aqui, estas superposiciones altamente no-locales no son obtenidas co-
mo estados iniciales dindmicamente preparados en un sistema caético | ], sino
que son construidos como estados iniciales especificos del HO. En el caso particular
analizado, superposiciones coherentes de dos estados semiclasicos asociados a dife-
rentes energias muestran una mayor fragilidad con respecto a las superposiciones
incoherentes.

4.2. El modelo Bosén-Espin

El sistema S considerado es un HO acoplado a un TLS, que constituye el ambiente
£. Este TLS permite la mezcla y produce decoherencia, causando la pérdida de
control sobre §. El Hamiltoniano total que contiene todos los procesos fisicos es

]:IZHS®jg+f5®ﬁg+Vgg, (41)

donde el primer término representa S:
N 5o 1

con bt y b los operadores bosénicos de subida y bajada respectivamente. El segundo
término en la Ec. (4.2) representa el TLS, que corresponde a £, y su Hamiltoniano
esta dado por

Hy = B,éiéa+ Enéhyp — Vap (ehép + hea). (4.3)

Como ya hemos mencionado, en un modelo de transferencia electrénica F4 y Eg
son las energias no-degeneradas del electron en los estados A y B respectivamente.
Como la JWT permite la correspondencia precisa entre fermiones libres y espines, la
amplitud de salto (hopping) Vap (i.e. el tunelamiento del electrén entre los centros
Ay B) también describe un proceso de flip-flop. Como acoplamiento entre S y £
adoptamos la interaccién lineal estandar electron-fonén, utilizada para describir el
efecto Franck-Condon y los procesos de transferencia de electrénica | ]

Vse = —V, (8+ + B) e (4.4)

donde V, da la escala de la interaccién S-€ que es lo suficientemente fuerte como para
considerar que el espectro de S es un cuasi-continuo (V;, > hwg). En este modelo,
es claro que el estado del HO (S) y su dindmica depende del estado del espin. De
hecho, la Ec. (4.4) implica un desplazamiento explicito del potencial arménico que
se pone en evidencia cuando el Hamiltoniano total H es escrito en término de las
coordenadas canodnicas p y ¢:

- ~ ﬁQ 1 2 2
Hs + Vse = o + 5Mwod”

2mwg
h

VeQticp, (4.5)



4.2. EL MODELO BOSON-ESPIN 67

|An+1D .. . . |B,n+1>

Vg\”fn +1

A @ - - Vie, O o>

V, Vn

|An-1> .- Cene e . |B.n-1>

Figura 4.1: (a) Representacién en el espacio de Fock de H = ]:IS +I:Ig + \755. Los
acoplamientos verticales habilitan la mezcla entre los autoestados del HO. (b) Repre-
sentacién semicldsica de H en términos de la coordenada canénica del HO q . Cada
pardbola corresponde a un estado de espin diferente mientras que (V4p5) produce un
cruce evitado (brecha de energia).

donde ¢ = /5 TZJO (l;* + IA)) y p =i/ % (iﬁ — l;) En término de la coordenada
canénica ¢, el Hamiltoniano dado por la Ec. (4.5) desplaza la superficie de potencial
con respecto a la que corresponde al HO usual. El modelo esta esquematizado en
la Fig. 4.1, donde estan representadas, en (a), las interacciones en el espacio de
Fock, y en (b) una representacion semiclasica del potencial perturbado, de donde
podemos notar que se abre una brecha de energia de ancho 2V,p inducida por Flg,
con parametros

h Ep
2mwy Vg’

huwg Ep\”
E, = —0(ZB) .
“ 4(%)

Para simplificar el andlisis, definimos una energia de referencia que desplaza el
potencial arménico perturbado produciendo E4 — Eg = 0 con Eg = Eg — V; /.
Esto significa que las pardbolas de la Fig. 4.1 (b) son simétricas respecto del punto
de cruce q¢. Por lo tanto, energias similares en el HO son mezcladas por la dindmica
del ambiente. De hecho, la densidad de energia del HO 1/hwy constituye un espectro
quasi-continuo que puede ser facilmente mezclado por la dinamica del TLS. Esto
requiere que Vapg > hwy.
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4.3. Estados iniciales

En la representacion de enlaces fuertes en el espacio de Fock mostrada en la Fig.
4.1 (a), cualquier funcién de onda de S + € puede ser escrita como:

= Z ch’n |k,n), (4.7)

k=A,B n=0

donde el indice k indica los estados de espin |A) y |B), y el indice n representa
los autoestados del HO. Consideramos tres estados iniciales diferentes, todos con
la restriccién de que el estado de espin es |A). El primero, un paquete de ondas
Gaussiano que es usualmente llamado estado coherente, es:

\al Z

Para evitar cualquier tipo de confusion, a partir de ahora nos referiremos a tales esta-
dos como semicldsicos, dado que exhiben una incerteza minima. Su energia estd dada
por E, = hwy (|Oz\2 +1/ 2) y su evolucién bajo el Hamiltoniano no perturbado Hs
es una oscilacion semiclésica trivial. El segundo caso de estado inicial es un estado
no-local, es decir, una superposicion coherente de dos Gaussianas,

(4.8)

1) + |az)

\/5 ’
donde |a,.) es un estado semicldsico como el de la Ec. (4.8), asociado a un nimero
complejo a,.. El solapamiento entre dos estados semiclésicos estd dado por |(a |a)|* =
exp[— |az — a1|*]. Si ay — o es suficientemente grande, puede considerarse que estos
estados son ortogonales, recuperando asi la normalizacion del estado definido en la
Ec. (4.9).

El tercer caso considerado es una mezcla estadistica, que puede ser escrita como:

W) = (4.9)

p =5 (la) (] + [az) () - (4.10)

N | —

Notemos que en todos los casos considerados hemos restringido el estado inicial a
una proyeccién de espin definida |A).

En la Fig. 4.2 ilustramos la evolucién espacial para (a) un estado inicial semiclési-
co y (b) un estado inicial no-local sujeto a la accién del Hamiltoniano no-perturbado
Hs, mientras que en (c) y (d) mostramos la evolucién de los mismos estados bajo
la accién del Hamiltoniano total H. En los dltimos dos casos, podemos notar cémo
la dindamica oscilatoria es perturbada por los pasajes sucesivos a través de la region
del cruce evitado alrededor de ¢ = q¢. Notemos que la amplitud de las oscilaciones
semiclasicas no se ve afectada al menos durante varios ciclos. Esto significa que no
hay una pérdida significativa de energia debido a la interaccién. La separaciéon de las
trayectorias de los paquetes de onda es analizada en términos de la teoria de LZ en la
Sec. 4.5.1. Las superposiciones coherentes e incoherentes aqui definidas constituyen
los estados de prueba que seran empleados para evaluar la fragilidad en la Sec. 4.6.
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Figura 4.2: Evolucion no-perturbada de la distribucién de probabilidad como funcion
de la coordenada espacial. (a) Un estado inicial semicldsico con E = 400hwg. (b)
Un estado inicial no-local con la misma energia. La dinamica perturbada para los
mismos estados iniciales se muestra en (c¢) y (d) respectivamente.

4.4. Loschmidt Echo

Empleamos el LE como cuantificador de decoherencia y nuestro propdsito es-
pecifico es analizar la fragilidad de los estados introducidos en la Sec. 4.3. De
hecho, el LE mide la sensibilidad de una evoluciéon cuantica ante perturbaciones
no-controladas | , ], como ya hemos discutido en el Capitulo 3. Este
consiste en un procedimiento de reversiéon de los grados de libertad de S, que filtra la
dinamica de S y permite evaluar la degradacién producida por los grados de libertad
de £. Para un estado inicial |¥g) que describe el sistema completo S 4 £, la férmula
estandar del LE es | ]:

2, (4.11)

M(t) = ‘<x110| exp {% (ﬁs v z) t} exp {—%flgt} W)

donde el operador perturbacion ) representa He + Ve como estd definido en la
Sec. (4.2). El estado |¥,) evoluciona hacia adelante con Hs ® Ig, mientras que la
evolucién hacia atras estd dada por el Hamiltoniano total, definido en la Sec. (4.2).
En particular, notemos que la evolucion hacia adelante puede ser escrita en una
forma analiticamente cerrada.

El LE como estd definido en la Ec. (4.11) no es apropiado dado que implica
el solapamiento entre las componentes de S y £ de dos funciones de onda. Como
discutimos antes, estamos interesados especificamente en evaluar cémo un HO (S)
es perturbado por un grado de libertad binario (£). Entonces, es necesario realizar
una traza parcial sobre los grados de libertad de £ | , |. Definimos dos
estados del sistema entero S + £ a partir de los cuales evaluamos el LE; en la forma
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explicita de la Ec. (4.7):

W) = e wllst|w) ZcAn ) [A,n),

D)) = e nHstO g ) Z S dy(0) k) (4.12)

n=0 k=A,B

Si trazamos sobre los grados de libertad de £ para construir los operadores den-
sidad reducidos, obtenemos,

o0

os = Tre (|0) (¥]) = Z [Can ()¢ m®)] In) (m],
05 = Tre (|2) (P Z [Z dy, (1) ]|n> (ml,
m,n=0 |k=A,B

donde el indice de espin ya no esta presente en la base bra-ket. Asi, el LE se define
como el solapamiento de estos estados reducidos y puede ser explicitamente escrito
como

M(t) = Tr{(05) ohie } (4.13)
= Y [ O, (1) + dp (D5, (0] [ean (0] . (4.14)

Aqui, podemos notar que a pesar del uso formal de las matrices densidad, para el
calculo del LE podemos evitar la manipulacién de matrices. Ciertamente, la igualdad
de la Ec. (4.13) nos brinda una receta para evaluar el LE a partir de las componentes
especificas de la funcién de onda |®) en el espacio de Fock, explicitamente dada en
la Ec. (4.12). A pesar de que el LE en la Ec. (4.14) estd escrito en términos de
productos de amplitudes complejas, insistimos con que, por construcciéon, ésta es
una cantidad real y positiva.

Notemos que si el estado inicial es una superposicién (en ambos casos, coherente
e incoherente) la linealidad de los operadores evolucién puede emplearse para evaluar
las amplitudes de probabilidad como una suma de dos contribuciones. Esto se usa
explicitamente en el célculo del LE para derivar una versiéon particular de la Ec.
(4.14). Para el estado inicial dado por la Ec. (4.10), no es necesario el célculo de
un promedio infinito de funciones de onda. En lugar de eso, para calcular M;,.(t)
en cualquier instante de tiempo sélo es necesaria la evolucién (por separado) de
dos estados semicldsicos individuales |a;) y |as) v sus respectivas amplitudes de
probabilidad (los coeficientes complejos en la base de Fock {|k,n)}). Esto es,

1 o
Minet) = 5 D [(d0.0d0, (1) + di, (0d5), 1) 10D, (0]
m,n=0

1 «— _
+ 5 2 [(@.0d2.0 +dd,md.0) eb. 0, 0]
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1
Min(t) = 5 (M (1) + M@ (1)) (4.15)
donde M @) y M(@2) son los LE correspondientes para |ay) v |as) respectivamente,
evaluados a partir de la Ec. (4.14).

4.5. Resultados

4.5.1. La descripcion de Landau-Zener

Ya que los estados iniciales dados por las Ecs. 4.8, 4.9 y 4.10 estan definidos
explicitamente con el estado de espin |A), las transiciones entre los autoestados del
HO estdn prohibidas excepto las transiciones del grado de libertad binario a |B).
Esto se muestra explicitamente en la representacion tight binding de la Fig. 4.1 (a)
y el potencial arménico en la Fig. 4.1 (b).

Como ya hemos mencionado, el término H¢ en el Hamiltoniano total H produce
un cruce evitado. Un paquete de ondas semicldsico que evoluciona bajo la presencia
de un potencial armoénico no se degrada a menos que atraviese la brecha de energia.
De hecho, los procesos de decoherencia que induce Vse s6lo se habilitan cuando
ocurre el pasaje a través de la brecha. Esto significa que tal proceso se restringe a
una regién especifica en el espacio y el tiempo.

En todos los casos aqui considerados, fijamos los pardmetros del modelo de tal
forma que las parabolas de energia potencial estan a la misma altura. Para satisfacer
las condiciones discutidas, elegimos V,;, = 10/wy.Asi, siendo que E4 = 0 se obtiene
Ep = 100hwy y Ec = 2bhwg, que siempre es mucho menor que la energia E; del
estado inicial. Ademas, elegimos a € R, asi la velocidad del paquete de ondas inicial
es cero. En la Fig. 4.3 mostramos el decaimiento del LE para un estado semiclésico,
que evidencia consistentemente un conjunto discreto de escalones, que se asocian a
cada pasaje a través del cruce evitado.

Con el proposito de analizar cuantitativamente el decaimiento del LE en nuestro
sistema cuasi-continuo, seguimos a Marcus | | identificindolo con el problema
de LZ. Esto involucra la evaluacion de la probabilidad de transicion en el TLS. Hemos
mostrado en la Fig. 4.2 que el paquete de ondas se divide cada vez que atraviesa la
brecha, que ocurre cuando g = g¢, dado por la Ec. (4.6). Cuando t = t¢ el paquete de
ondas atraviesa la region del cruce evitado a velocidad aproximadamente constante
do. Si S esta en el estado de espin | A), la probabilidad asintética de LZ de permanecer
en el estado de espin |A) estd dada por:

f}%(GA—GBM

donde €4(q) y €5(q) es la energia potencial descripta por una aproximacién lineal en
su dependencia con la coordenada ¢, es decir que €4 &~ mwiqé /2 + mwiqce(q—qc) y
€ & mwiqs /2 — mwiqe(q — qo). Esto se vuelve una dependencia en el tiempo t si
uno asume que cerca del punto q¢ el paquete de ondas se comporta linealmente como
q=(q(t)) ~ qc + Go(t — te). Por lo tanto, al menos para un tinico pasaje, podemos
mapear el problema conservativo del SBM con un espectro cuasi-continuo con el TLS

9 2
PAA(t—>oo):eXp{— W%}, (4.16)
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Figura 4.3: Eco de Loschmidt (curva negra) de un estado inicial semiclédsico con
energia Fy = 200hwy. La curva de puntos representa una aproximaciéon Markoviana
por medio de un decaimiento exponencial y la verde un ajuste Gaussiano (ver texto).
Los pardametros usados en la dindmica del LE son F4 = 0, E'g = 100hwy, V; = 10fwy,
Vap = 2hwy.

no-conservativo de LZ, como estéd descripto por la Ec. (4.16). Al completar el mapeo,
la derivada en el denominador de la Ec. (4.16) brinda la velocidad ¢o mencionada,

2n M] . (4.17)

Paalt = o0) = exp [_f 2mwiqedc
0

Aqui, la velocidad ¢¢o puede estimarse mediante un céalculo clasico de conservacion
de energfa: go = \/2/m [Ey — E¢].

En la Fig. 4.4 comparamos el valor teérico de la probabilidad de LZ, dado por la
Ec. (4.17), con el valor obtenido mediante la evaluacién numérica de la primera caida
del LE. La comparacion se realiza en funcion de V4p para tres valores de energia
diferentes (y por lo tanto tres velocidades diferentes en el cruce). El excelente acuerdo
entre ellas implica la exactitud de la representacion fisica de LZ.

Notemos que, para un tamano especifico de la brecha (V45 fijo), la probabilidad
de transicién es mayor cuando la velocidad en el cruce es mayor. Para Vg > Shwy
observamos una decoherencia fuerte, es decir, casi la mitad del paquete de ondas
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Figura 4.4: Comparacién entre el LE evaluado en la primera caida y la probabilidad
de LZ (curvas sélidas), como funcion de Vg, para diferentes energias de los paquetes
de ondas. De arriba hacia abajo, los tridngulos grises claro corresponden a E =
400,5hwy, los cuadrados grises a F = 225,5hw, y los circulos negros a E = 100,5hwy.

cambia su proyeccién de espin. Como consecuencia, S alcanzara rapidamente un
estado mezcla independientemente del estado inicial, siendo este tltimo una super-
posicion coherente o incoherente. Esto puede dificultar la fragilidad relativa de estos
estados. Por esta razén, consideramos Vip 2 hwy que continia siendo un régimen
no-perturbativo.

Justo antes del tercer escalén aparece un resurgimiento. A partir de la Fig. 4.3
podemos notar que estos resurgimientos se repiten en cada uno de los escalones
siguientes. Este fenomeno puede interpretarse mediante la imagen semiclasica de la
Fig. 4.1 (b), dado que los picos del LE aparecen exactamente al tiempo en el que el
paquete original y el que escapé a la segunda parabola se cruzan. En otras palabras,
los pasajes sucesivos conllevan interferencias significativas entre las componentes
|A) y |B) del paquete de ondas evolucionado. De hecho, este tipo de interferencias
particulares, responsable de los resurgimientos del LE, es una manifestacién de la
conocida conmensuracién de fase de Stiickelberg [SAN10], que aparece en un TLS
cuando una fuerza periédica lleva a pasajes consecutivos a través del cruce evitado.

Otro hecho notable es que los escalones sucesivos del LE se hacen cada vez mas
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profundos a medida que la coherencia de fase entre cada paquete comienza a decaer.
En este régimen, no se espera que la féormula para un tnico pasaje 4.17 sea vélida.
Sin embargo, asumiendo que cada vez que el paquete de ondas atraviesa el cruce
evitado ocurre un proceso LZ (es decir, se cumple la Ec. (4.17)), puede calcularse
un tiempo de decaimiento caracteristico 7, en una aproximaciéon Markoviana. Este
tiempo caracteristico estara dado por la fraccion de los ciclos del HO que se requieren
para alcanzar un decaimiento especifico,

e = (PLZ)2n7

dado que por cada ciclo el paquete de ondas atraviesa dos veces la brecha. Luego,

27T ‘VAB‘2
n==2WlPs] =05 o
04CH4C

Como el periodo de oscilacién es constante, 7, = n (27 /wp):

1 o ) 1
— = — |V _ 4.1
Ts h [Vas| 2wy g (4.18)
27T 2 1
= — |V 4.19
n Vol e (B - B (4.19)
Vags|? )
= |7 27hN1(Eo) = (Tap) 7B, (4.20)

donde Ej es la energia del estado inicial y E¢ la brecha de energia, que esta dada por
la Ec. (4.6). Por lo tanto, la tasa de decaimiento diverge a medida que la diferencia
entre Fy y Ec disminuye. Ademas, estados iniciales con energias mayores que FEj
decaen mas lentamente. La ultima linea describe la tasa de decaimiento Markoviana
en términos de la densidad de estados directamente acoplados Ni(Ep), y en términos
de las escalas de tiempo caracteristicas 7,5 = h/ |[Vag| v 78 = 2nhN1(E)).

El decaimiento exponencial correspondiente puede ser visto como una aproxi-
maciéon Markoviana a la degradacién del LE respecto al proceso de flip-flop. Como
se muestra en la Fig. 4.3, la comparacién con el decaimiento del LE es sélo vali-
da durante el primer ciclo. Pasajes repetidos produciran efectos de memoria que
no estan contenidos en la aplicacién sucesiva de la formula de LZ para un uni-
co pasaje. Notablemente, observamos que el LE se comporta como una Gaussiana
M(t) = exp[—3(t/7¢)?] . Dentro de un rango de energfas considerablemente gran-
de, la escala de tiempo de la Gaussiana resulta ser alrededor de 1/3 del tiempo
Markoviano, es decir que 7¢ =~ 7,/3.

En el contexto de sistemas de espines que interactian con un bano de espines,
Zurek y colaboradores | ] han argumentado que un decaimiento Gaussiano del
LE puede identificarse con una caminata aleatoria en el espacio de energias. En la
representacion del espacio de Fock de nuestro sistema, es claro que la decoherencia
es un proceso concatenado: la transicién entre un estado de espin y el otro contro-
lada por 7,5 = h/|Vag| seguido de un proceso de difusién cudntica a lo largo de
la coordenada energia (cadena vertical en la Fig. 4.1 (a)). Este tdltimo puede ser
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identificado con dicha caminata aleatoria, con una SP dada por |Jy(2ty/nV,/ h).
Para tiempos cortos, esta SP resulta ser una condicién para mantener la coherencia
entre ambos estados de espin, y es esencialmente Gaussiana con una escala de tiem-
po 7p.op(Fo) = %\/EOEC. Asi, es interesante notar que a pesar del factor numérico,
la tasa de decoherencia Gaussiana no-Markoviana continua estando descripta por la
Ec. 4.19. Esta caracteristica también esta presente en la férmula de interpolacion
Gaussiana a exponencial propuesta por Flambaum e Izrailev | | para tiempos
cortos, cuando los efectos de memoria son atin efectivos. Sin embargo, a pesar de la
plausibilidad de los argumentos mencionados, éstos son méas apropiados para descri-
bir el decaimiento de un unico autoestado de energia pero no son suficientes para
proveer una descripcion cuantitativa de la degradacion de las interferencias colectivas
sutiles que estan involucradas en la dindmica semiclasica de paquetes de onda.

4.6. Decoherencia y fragilidad

Con el propésito de estudiar la fragilidad del estado no-local definido en la Ec.
(4.9), fijamos su energia media E = (B, + E5)/2 = (a? + a3 +1) /2> E¢, y anali-
zamos el LE para un conjunto de diferencias de energia AE = |E} — Ey| = |a? — a3].
Aqui, E; y Es son las energias de cada paquete de ondas semiclasico individual que
compone el estado no-local. Resumimos el comportamiento observado graficando
M (t) para dos casos representativos en la Fig. 4.5. Alli, comparamos el LE para un
estado inicial no-local, una superposicién incoherente y el valor promedio de los LEs
que corresponden a la dindmica independiente de los dos estados semiclédsicos indi-
viduales (ver la Ec. (4.15) en el Apéndice). Cuando AE = 0 (Fig. 4.5 (a)), no hay
casi diferencia entre el comportamiento del LE en los tres casos, dado que los esca-
lones se presentan al mismo tiempo y poseen la misma profundidad. Asignamos este
efecto a una particularidad de la interaccién considerada, que siendo dependiente de
energia, produce un cambio equivalente en las fases cuanticas de cada paquete de
ondas de la superposicién. Entonces, sélo el tunelamiento adiabatico contribuira al
proceso decoherente y éste tiene el mismo efecto para el estado no-local que para la
superposicién incoherente. La diferencia entre ambos casos reside en que los resur-
gimientos asociados a la fase de Stiickelberg, que ocurren cuando las componentes
del paquete de ondas que permanecieron con la misma proyeccion de espin interfie-
ren con aquellas que la cambiaron. De hecho, la superposicién incoherente muestra
mayores resurgimientos. Cuando AFE # 0 la situacién cambia. Para E = 150hw, el
estado no-local se degrada mas rapidamente que la superposicién incoherente a me-
dida que AF aumenta, es decir que el LE para el estado no-local tiende a ser menor.
Esto significa que a medida que AF aumenta, los estados no-locales (en energia)
se vuelven mds fragiles (Fig. 4.5 (b)). La no-localidad espacial no resulta suficiente
para asegurar una diferencia en el comportamiento de estados iniciales diferentes.
En particular, si a1 = |a| y aa = — |a| entonces AE = 0 pero Ag # 0. Como se
muestra en la Fig. 4.5 (a), este caso no muestra evidencia de fragilidad relativa.

Con el propésito de cuantificar las observaciones previas, definimos el LE me-
dio como M = 1/T fQT M(t)dt. A T = 20/wy calculamos la diferencia AM =
|Minc — Mmt‘, donde M;,. y M., indica el LE medio de la superposicién incohe-
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Figura 4.5: Comportamiento del LE para un estado no-local (curva negra) y del LE
para una mezcla incoherente (curva gris), dado por la Ec. 4.15. La dindmica del LE
estd dada por E = 150hwy, Ea = 0, Eg = 100Awy, V, = 10wy, Vap = 2hwy. (a)
AE =0y (b) AE = 200hwy.

rente y del estado no-local respectivamente. Asi, AM corresponde al drea entre las
dos curvas, M;,. y M,,. La magnitud AM constituye nuestro cuantificador de fragi-
lidad. En la Fig. 4.6 mostramos cémo AM aumenta con AE para diferentes E dado
que AE 2 100hwy. Las leyes de escaleo resultan exponenciales con la diferencia de
energia: AM ~ exp[(AE)/E"], donde v ~ 3,5. Esto significa que la fragilidad del
estado no-local aumenta a medida que crece la no-localidad en energia. Ademas,
notemos que AM no se anula ain cuando AE = 0. Dos observaciones contribuyen
a la interpretacién de este efecto. Por un lado, AFE debe exceder la incerteza en
energia natural de cada paquete individual que compone el estado inicial. Por otro
lado, dado que ocurren sucesivos procesos LZ que contribuyen a AM, un valor finito
para AE = 0 puede asociarse con los resurgimientos que aparecen inmediatamente
antes de que un proceso de LZ defina un escalén en el LE. Siendo originado en una
conmensuracion de fases especifica, los estados no-locales mas fragiles siempre tie-
nen resurgimientos més pequenos que los que ocurren para un estado superposicién
incoherente. Tal efecto es més apreciable cuando E se acerca a F¢. Ademas, la Fig.
4.6 muestra que la fragilidad tiende a desaparecer y los efectos de AFE disminuyen a
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Figura 4.6: AM como funcién de AE. De arriba hacia abajo, E = 150w, E =
2007wy, E = 250hwy v E = 300hwy. Inset: AM como funcién de AE en escala
logaritmica. Los ajustes lineales indican una dependencia asintética exponencial para

AFE > 100hw.

medida que E aumenta. Ciertamente, si E es muy grande, el LE del estado no-local
no presenta cambios en su comportamiento incluso cuando AF varia para un rango
amplio de valores. Podemos interpretar este hecho como una consecuencia de la de-
pendencia de la perturbacién con la energia, que para estados iniciales con E alta
implica que el factor LZ es casi 1. Luego, el tunelamiento a través del cruce evitado
es despreciable y la perturbacién es menos efectiva como proceso decoherente.

4.7. Conclusiones

En este Capitulo empleamos un modelo bosén-espin para estudiar la decoherencia
de un oscilador arménico debido a su interacciéon con un simple ambiente binario
no-degenerado. Dado que el nimero de estados permitidos del sistema es mucho
mayor que los del ambiente, este enfoque conceptual contrasta con la vision usual de
sistemas cuanticos abiertos. Una particularidad de nuestro modelo es que el cambio
en la configuracién de espin sélo es efectiva cuando la coordenada de oscilador es tal
que la interaccion produce la degeneracion de los estados de espin. Luego, la dinamica
del proceso de transicion entre los dos estados de espin esta limitada a ocurrir solo
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en un conjunto acotado de valores cercanos a una coordenada precisa del oscilador
armoénico. Esta situacion, que involucra un conjunto no-ligado de energias discretas,
notablemente es bien descripta en términos de la teoria de Landau-Zener, que ha
sido desarrollada para un sistema de dos niveles que evoluciona bajo una interaccion
dependiente del tiempo.

Cuantificamos la degradacién de la fase cuantica que produce el ambiente me-
diante el Eco de Loschmidt. En particular, nos concentramos en la fragilidad relativa
de superposiciones coherentes de paquetes de onda (estados no-locales) respecto de
superposiciones incoherentes de los mismos paquetes. Esto requiere de la evalua-
cion de la dinamica de dichos estados. Una herramienta que utilizamos para que
los céalculos no presenten dificultades numéricas fue el tratamiento de funciones de
onda, que involucra un dado nimero N de estados en el espacio de Hilbert, en lugar
de la descripcién completa de la matriz densidad, que involucra matrices de dimen-
sion N x N. Los resultados indican que las superposiciones coherentes de paquetes
semiclasicos asociados a energias diferentes son mas fragiles que los incoherentes. La
fragilidad aumenta con la diferencia de energia, es decir, la no-localidad en la repre-
sentacion energia, entre los paquetes de onda individuales. En nuestro modelo, no
hay evidencia de una fragilidad estrictamente relacionada con una no-localidad espa-
cial. Sin embargo, cuando la no-localidad espacial estd asociada a una no-localidad
en energia, el sistema se vuelve cada vez mas fragil debido al proceso decoherente.

La fragilidad de los estados no-locales, que aumenta exponencialmente, puede
relacionarse con el problema de la termalizacién en sistemas cuanticos cerrados
[ ]. En la Ref. | | fue propuesto construir un estado no-local con dos fun-
ciones de onda macroscopicas (semicldsicas) con energias diferentes, con el propésito
de analizar el promedio temporal de cualquier observable particular. En tal situacion,
para recuperar las predicciones estandar (cldsicas) microcanénicas para ese obser-
vable, las interferencias entre funciones de onda deben ser despreciables. Nuestros
resultados constituyen un paso hacia esa direccion, dado que verificamos que cuanto
mas separados en energia estan los paquetes, mas facilmente se descorrelacionan, es
decir que su coherencia de fase de vuelve mas fragil.

Como resultado de este trabajo ha sido publicado el articulo Fragility of super-
position states evaluated by the Loschmidt echo | ].



Capitulo 5

Hacia una descripcion mas
realista: Sistemas de muchos
cuerpos

5.1. Introduccion.

En los capitulos anteriores hemos estudiado modelos simples, que pueden estar
representados por Hamiltonianos de una particula fermiénica no-interactuante. En
particular, en los Capitulos 3 y 4, el testigo dindmico utilizado ha sido el LE, que
hemos definido como la sefial que se obtiene luego de un procedimiento de rever-
sion temporal imperfecta. La naturaleza de los casos estudiados hasta aqui nos ha
permitido considerar el calculo del LE en su version mas simple, la del LE de un
cuerpo. Este nos ha permitido cuantificar la decoherencia y estudiar la presencia de
una QDPT. Con la intencién de acercarnos mas a la realidad y describir los experi-
mentos mencionados en la Introduccion, el siguiente paso estd dado por considerar
sistemas mas complejos. En sistemas de espines, el LE implica la inyeccién de un
exceso de polarizacidon en el sistema que se encuentra en equilibrio a temperatura
infinita. Luego, éste evoluciona hacia adelante hasta un determinado instante, en el
que se cambia el signo del Hamiltoniano mediante un procedimiento de reversion que
hace que el sistema evolucione hacia atrds durante un periodo de tiempo simétrico.
Por 1ltimo, se mide la polarizacién local del espin en donde se inyecté inicialmente.
Dado que en la practica cualquier experimento de este tipo resultaria imperfecto,
el LE se atenuara debido a la presencia de grados de libertad no controlados, que
tentativamente pueden atribuirse al ambiente, a imperfecciones en el protocolo ex-
perimental o incluso a interacciones internas del sistema. Resulta intuitivo aceptar
que la dindmica de un sistema complejo de muchos cuerpos eventualmente produ-
cird que una excitacion inicial localizada se expanda homogéneamente en todo el
sistema. Tal proceso, que en el contexto de los sistemas de espines se conoce como
difusion de espin, conducira al sistema a la equilibracion. Sin embargo, este concepto
ingenuo encuentra pronto limitaciones. Por un lado, P. W. Anderson descubrié que
bajo ciertas condiciones se puede excluir la difusién de la excitacion | ]. Es-
te problema atin genera interés, tanto como la equilibracién de sistemas cuanticos
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cerrados de muchos cuerpos [ , , , |. Por otro lado, atin
este fendémeno de difusién cuando parece irreversible, una serie de experimentos en
NMR han revelado que el estado aparentemente equilibrado contiene correlaciones
que codifican la memoria del estado inicial | |. El tratamiento de este tipo de
sistemas nos posiciona ante la necesidad de reformular el LE como una funcién de
auto-correlacion de espin. En lo que resta de esta Tesis nos centraremos en calcular
esta funcion, a la que nos referiremos simplemente como LE.

Al considerar la dindmica de un sistema real de espines interactuantes, uno se
encuentra con que la evaluacién numeérica del LE para un sistema finito débilmen-
te perturbado podria no justificar las observaciones experimentales | ]. Dado
que los experimentos involucran sistemas casi infinitos, uno se podria preguntar si
los mecanismos que producen el decaimiento del LE y la equilibracién del sistema
emergen eventualmente a partir del aumento progresivo del tamano del sistema.
En este Capitulo abordamos ese interrogante considerando cédlculos de sistemas de
N = 12,14 y 16 espines interactuantes, cuya dindamica involucra el espacio de Hil-
bert completo de dimensién 2V | ]. Estudiamos un modelo de espines con
interaccién Dipolar todos contra todos, cuyas fluctuaciones estadisticas pequenas fa-
cilitan el andlisis del TL. Como en el caso del eco de polarizacion | , l,
el estado inicial estd dado por una excitacion local en un tnico espin, y la deteccion
también se realiza localmente | : , ].

El comportamiento del LE tiene regimenes bien marcados, un decaimiento a tiem-
pos cortos gobernado por una ley cuadratica, seguido de un decaimiento exponencial
y finalmente una saturacién a tiempos largos. En particular, analizamos en detalle
el régimen exponencial y mostramos que, en presencia de una pequena perturbacion
Hamiltoniana, el decaimiento del LE sigue una FGR, como si el sistema estuviera
interactuando con un continuo. Esto indica que el sistema se comportaria como su
propio ambiente. Mas aiin, observamos que la excitaciéon se mantiene distribuida ho-
mogéneamente a pesar de la reversion. En otras palabras, la equilibracion inducida
por el Hamiltoniano no-perturbado es irreversible en presencia de una perturbacién
arbitrariamente pequena. El mecanismo fisico responsable de tal FGR corresponde
a una proliferaciéon de interacciones efectivas de dos y de cuatro cuerpos, mediada
por procesos virtuales. Notablemente, mostramos que el régimen de la FGR es mas
amplio a medida que el tamano del sistema aumenta. Esta observacion implicaria
que, en el TL, la proliferacién de interacciones efectivas es el mecanismo principal
que rige la irreversibilidad.

5.2. La formulacion del Eco de Loschmidt en sis-
temas de espines.

La difusién de una excitacién local en los sistemas experimentales puede ser
descripta considerando un sistema de N espines 1/2 que se encuentran en un estado
de temperatura infinita, es decir una mezcla completamente despolarizada, mas una
polarizacion inyectada localmente. Esto significa que su estado a t = 0 esta dado
por la matriz densidad:
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Figura 5.1: (a) Representacion pictérica del estado inicial de polarizacién local, dado
por la Ec. (5.1). La dindmica perturbada transforma el estado inicial en un estado
correlacionado, representado en (b). Finalmente, la inversién temporal, que involucra
el cambio de signo de Hy en tg. Finalmente, (c) se realiza una medicién local en el
mismo espin inicialmente polarizado.

NS P
o= 5w (1 +29). (5.1)

Aqui, pg representa el estado en el que el espin 1 estd polarizado mientras que el
resto no lo esté, es decir que tr[S?py] = sy tr[SZpo] = 0 Vi # 1.

Con la intencién de describir los experimentos originales, la evaluaciéon numérica
del LE consiste en una reversion temporal imperfecta y luego una medicion local,
como esta esquematizado en la Fig. 5.1.

El protocolo de la Fig. 5.1, muestra primero una evolucién hacia adelante go-
bernada por el Hamiltoniano H, hasta un instante de tiempo tr. A partir de ese
momento comienza una evolucién simétrica hacia atrds, gobernada por un Hamilto-
niano —Hy. Dado que, como hemos mencionado, es inevitable el control imperfecto
sobre el sistema, existen perturbaciones que denotamos f), que estaran presentes
en ambas evoluciones. Los operadores evolucién hacia adelante y hacia atras estan
dados por

Uiyy(t) = exp [—7—2 (FIO + f]) t} : (5.2)
y .
U0 (t) = exp {_% (—ﬁo v z) t] : (5.3)

respectivamente. Luego de ambas evoluciones, se realiza una medicion local de la
polarizacion en el sitio 1, en t = 2tp, resultando

My (t = 2t) = 2tr [SfULE(t)ﬁOU;E(t)] = 2ty [S’fﬁt] , (5.4)



82 CAPITULO 5. SISTEMAS DE ESPINES

donde Upp(2tp) = U(_)(tR)U(+) (tr) vy la dependencia temporal estd implicita en p,
que, en la imagen de Schrodinger, resulta,

pe=Urp(t)pol} 5 (t). (5.5)

Luego de una manipulacion algebraica y tomando como estado inicial el de la
Ec. (5.1), el LE puede reescribirse como:

Ll &0 (08 ) - TSSO
Mial) = st UL OSHOULOS 0] = 2 Eeb s 69

en donde la dependencia temporal esta escrita en la representacion de Heisenberg,

Si(t) = ULp() S (0)U5(8). (5.7)
Notemos que la Ec. (5.6) es una funcién de correlacién en el mismo sitio pero a
diferentes tiempos, por eso se la denomina funcién de auto-correlacion.
En términos del producto interno de Hilbert—Schmidt entre la matriz densidad
inicial y la evolucionada, dadas por las Ecs. (5.1) y (5.5) respectivamente, el LE
puede escribirse como:

PN t7[popi
Mii(t) = 2%tr[popy) — 1 = 2——= — 1. 5.8
( ) [ t] tr [ Do Po] ( )
La Ec. (5.8) puede interpretarse como el solapamiento estadistico entre dos estados,
como en la definicién estdndar del LE para paquetes de onda | ] vy para estados

mezcla | ) ].

Pueden derivarse expresiones equivalentes para el LE descomponiendo la matriz
densidad en una base de estados puros. Para hacerlo, consideremos la base compu-
tacional Ising {|i)} y definamos un conjunto A de indices j que etiquetan aquellos
estados de la base cuyo espin 1 estd orientado hacia arriba (en la direccién paralela
al campo magnético externo), es decir j € A < 57 |j) = +1 [4). Puede verificarse
entonces que po = >, 4 55— |¢) (i|. Entonces, como se introdujo en la Ref. | ],

M) = [zz L

J’ ULE ’ - _]
€A jeA

- Z% ‘(z|ﬁLE(t)|2>‘2+ Z ‘<]|ULE Z‘ﬂULE

€A JEA (j#1) JEAC

donde A€ es el complemento de A, es decir j € A¢ < Sf |7) = —3 |4). Aqui, hay dos
términos que contribuyen al observable local M ;(t). Este balance de probabilidades
conlleva al comportamiento asintético apropiado de M 1 (t) de acuerdo a las simetrias
que restringen la evolucion.

Haciendo uso de la identidad S”f = STST — %i en la Ec. (5.10), la invariancia de la
traza ante permutaciones ciclicas asegura que tr[S7(¢)S7(0)] = tr[Sy(0)S7(£)S;(0)]—
%tr[gf(t)]. Ademés, como tr[S3(t)] = tr[SZ(0)] = 0, se tiene que:

(5.9)
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que representa una forma explicita de reescribir la Ec. (5.4) como un promedio
sobre ensamble. Aqui, resulta crucial el hecho de que gf es un operador local ya que
permite escribir su promedio en la Ec. (5.11) como el valor de expectacién calculado
con un unico estado superposicién puro | ],

Ml,l(t) ~2 <\Ilneq| UEE(t)ngLE(t) |\I]neq> ) (5-12)
donde:

Wineq) ZWI% i), (5.13)

€A

con ¢, una fase aleatoria distribuida uniformemente en [0,27). En rigor, el lado
derecho de la Ec. (5.12) requiere un promedio sobre distintas realizaciones de la
fase aleatoria. Las fluctuaciones estadisticas disminuyen a medida que aumenta el
nimero de realizaciones | |. En particular, para sistemas con N 2 10, estas
fluctuaciones son despreciables al considerar ~ 10 realizaciones. En sistemas con
tamafio relativamente grande (N ~ 20) una tunica realizacién de fases es suficiente
para obtener un bajo nivel de tales fluctuaciones. El estado en la Ec. ((5.13)) re-
presenta una superposicion aleatoria que imita exitosamente el calculo del promedio
sobre ensamble y por ello provee una mejora cuadratica en el uso de los recursos

computacionales | : ]. La Ec. (5.13) puede reescribirse como:
1
Weg) = 1), ® Z No= P = 1), ® |Pon—1) . (5.14)

Aqui, el indice 7 suma sobre todos los estados del espacio de Hilbert de un conjunto de
N —1 espines y |§;) representa la base computacional Ising del espacio de Hilbert de
N —1 espines. En consecuencia, |®,~v-1) es una superposicién aleatoria no-polarizada
que esta definida en el espacio de Hilbert de N — 1 espines.

5.3. El modelo todos contra todos.

Consideramos el estado inicial dado por la Ec. (5.1), cuya polarizacién esta orien-
tada a lo largo de la direccién de referencia z en la terna del laboratorio. En esta
direccion, el abrumador campo Zeeman separa energéticamente los estados de acuer-
do a su proyeccién de espin total. Entonces, pese a que los espines estan sujetos a
la interaccion del tipo dipolo-dipolo completa, su evoluciéon estd dada por el Hamil-
toniano Dipolar Truncado | 1,
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Hyy = i JoP(N) [zéféj - (SSJ + Sysg)] . (5.15)
'»J'
_ Z JEr(N [ZSZSZ - (S S+ S‘Sj)} . (5.16)

Esta interaccién conserva la proyeccion de espin y de acuerdo a eso recibe el nombre
. 7 N 4
de secular. La simetria [Hdip, Y is1 57| = 0 provee de una estructura relevante

de subespacios, dada por la proyeccién de espin especifica en z: v = sz\il S? =
%,(% — 1),...,—%. En un sistema de N espines, hay N + 1 subespacios con v
definido, y por lo tanto la dindmica inducida por PAIdl-p se mantendra estrictamente
confinada a cada uno de los subespacios.

Elegimos la constante de acoplamiento ijip (N) correspondiente a un modelo de
alcance infinito o de interacciones todos contra todos,

, , J
JEP(N) = JEP(N) = (1 +6J) x (—1)F x TON (5.17)

Aqui, 0J es un numero aleatorio tomado de una distribucién uniforme en el inter-
valo [—0,1,0,1] que asegura la eliminacién de degeneraciones al mismo tiempo que
mantiene las fluctuaciones del segundo momento pequenas. Como en un cristal el
signo de las interacciones dipolares depende de la orientacién espacial del vector
inter-espin, tomamos k& de una distribucién binaria aleatoria en {0,1}. El precio a
pagar en un modelo todos contra todos es la ausencia de una estructura dinamica
jeradrquica, como en los sistemas experimentales.

El factor 1/ V/N asegura que el cuadrado del segundo momento local o2 de la
interaccién Dipolar se mantiene constante a medida que cambia V:

’ 2

0%~ 0'i2 - i (Lﬁ;p—(N)) ~ J—g.

£ 2 4
3(#4)

Por lo tanto, independientemente del tamano de los sistemas considerados, i/ \/0_2

recupera el tiempo caracteristico 75 de la interaccién espin-espin y, en consecuencia,

Jo provee la unidad natural de energia.

Una evolucion hacia adelante gobernada por interacciones de muchos cuerpos de
acuerdo con Hdlp es revertida experimentalmente mediante una secuencia de pulsos
apropiada, como estd reportado en la Ref. [ ]. Con el propésito de llevar a cabo
tal cambio de signo Hdzp — Hdzp, se debe rotar el estado de espin en la direccion de
un campo de radiofrecuencias (rf) que se enciende inmediatamente. Este campo de
rf es perpendicular al campo Zeeman original y define un nuevo sistema de referencia
(o terna) rotante. En la terna rotante, redefinimos la direccién z y el campo Zeeman
que provee el campo de rf estda dado por:

N
Hy =Y hwS;, (5.18)
=1
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Figura 5.2: Representacion pictérica de la LDOS del Hamiltoniano f[dip—{—f[ 7 respecto
del estado dado por la Ec. (5.1).

Notese que Hy crea saltos (gaps) de energia finitos, de magnitud hw;, que sepa-
ran los subespacios segin su proyeccion de espin. Evidentemente, estos gaps no
son tan efectivos como la separacién infinita que genera el imén (en la terna del
laboratorio). Como consecuencia, los términos del Hamiltoniano que no conservan
polarizacion, llamados no-seculares, se tornan relevantes. El signo de las contribucio-
nes no-seculares no puede ser invertido experimentalmente. Asi, estos constituyen
la perturbacién ¥, que aqui estén representados por un Hamiltoniano de cuantos
dobles (DQ por sus siglas en inglés: Double Quantum)

S o= Hy = Zjdq [stw S‘gfé;./] (5.19)
_ Zﬂq [S+S++S s] (5.20)

Aqui, la intensidad del acoplamiento ijq(N ) satisface una definicién andloga a la
de la Ec. (5.17). Notemos que [ﬁdq, Zf\il Sf} # 0 dado que lﬁ[dq mezcla subespacios

cuya proyeccion de espin difiere en 2 [BMGPR5]. Experimentalmente, estas transi-
ciones inter-subespacio se suprimen parcialmente al incrementar la intensidad del
campo de rf, es decir fw; [Usa99, PLUT00].

Con el propdsito de simular el procedimiento del LE, asumimos que la evolucion
hacia adelante esta gobernada por el Hamiltoniano no-perturbado Hy = I:]dip + Hy.
A pesar de que esta evolucion corresponde a la terna del laboratorio, la inclusion del

término H; se debe a una reversion simétrica. Ademas, dado que [Hdip, H Z] =0, su

inclusion no introduce ninguna dindmica no-trivial. A un tiempo t g, una secuencia de
pulsos cambia el signo de Hdlp, y comienza una evolucion simétrica perturbada hacia
atras. Luego, la dindmica hacia atras estd descrita por —Ho—i—Z = Hdzp HZ—I—qu,
que corresponde a la terna rotante en el experimento. Los operadores evolucion
en cada perfodo tg son U, (tg) = eXp[——HotR] y U_(tg) = exp[—1(— Hy + )tg]
respectivamente.

La informacién contenida en el dominio temporal, esencialmente dada por la
escala de tiempo experimental Ty, puede complementarse con la imagen espectral
que brinda la densidad local de estados (LDOS por sus siglas en inglés: Local Density
of States). La LDOS muestra cémo un estado particular se distribuye entre los
autoestados de un Hamiltoniano dado. Existe una amplia literatura en la que se
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reconoce a la LDOS como indicador de la aparicién del caos [ , ], de
escalas de tiempos de relajacién | , , | v la intensidad de las
fluctuaciones alrededor de un estado estacionario | |. Pese a que nuestra
evaluacién de la dindmica no se basa en la diagonalizacién | |, podemos
inferir la forma de la LDOS no-perturbada (f[dip +H 7) con respecto al estado inicial
definido en la Ec. (5.1), como mostramos pictéricamente en la Fig. 5.2. Cuando
hwy = 0, los subespacios de proyeccion de espin estdn degenerados y la LDOS no-
perturbada es una tnica Gaussiana de ancho A? = Y. 02/4 ~ No?/4, es decir el
cuadrado del segundo momento global de [:Idip. Si hw, 2 A, los subespacios de la
LDOS se separan unos de otros. Un subespacio cuya proyeccién de espin es v tiene
una energia media F, ~ vhw;, y por lo tanto la LDOS no-perturbada dentro de
cada subespacio es:

Py(e) =~ \/ﬁem {—%} . (5.21)

El dominio temporal puede ser recuperado explicitamente a partir de la transformada
de Fourier de P,(¢) | ).

5.4. La aproximacién Regla de Oro de Fermi estandar
en sistemas de espines.

Introducimos los regimenes del decaimiento del LE, siguiendo el paradigma de las
Refs. | , , ]. Si la perturbacién durante la evolucién hacia atras
es extremadamente pequena, la expansion del operador LE a tiempos cortos resulta
en un decaimiento cuadratico que se extiende hasta que aparecen las recurrencias.
Esto constituye el régimen perturbativo, en el cual

M1,1<t) = 2 <\Pneq| UzE(t)SfULE<t) |aneq>

1 o i £\
1= 7 (V| |22 = 28818 W) <ﬁ)
~ 1t/ (5.22)

Aqui, 1/75 aumenta linealmente con la intensidad de la perturbacién, medida a
través de su segundo momento local. De hecho, Y4, los elementos de matriz de f), no
superan el espaciamiento de niveles d,s asociados a a y 3, dos estados directamente
conectados.

A medida que la perturbacién aumenta, el segundo momento local supera el es-
paciamiento tipico entre dos estados directamente conectados. En este punto ocurre
la apariciéon de un decaimiento gobernado por la FGR. En tal caso, las energias
perturbadas F, se obtienen partir de las energias no-perturbadas F,, mediante una
serie perturbativa de segundo orden, que debe ser evaluada en el TL:

E’a:Ealeim lim Zd aﬂ’ =FE,+ A,

n—0+t N—oo af T 177
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donde el corrimiento real A, y la correccién imaginaria I',, estan definidas como

Ao = P [Sapl* /das, (5.23)
B

Lo = 21 [Sasl*0(Es — Ea). (5.24)
B

Aqui P representa el valor principal. En la mayor parte de los casos de interés, los A,
son pequenos corrimientos de energia, que pueden ser despreciados. Notemos que el
decaimiento que introducen los I',, requieren la mezcla de un nimero infinitamente
grande de estados cuasi-degenerados. Adicionalmente, los I', pueden reemplazarse
por su promedio local en energia,

(L) = 27 (22 /d. (5.25)

Aqui, d representa el espaciamiento medio de niveles de estados directamente co-
nectados. Por lo tanto, con las aproximaciones estandar de la FGR, el operador LE
deja de ser unitario y contiene un decaimiento

Upp(t) = Y elBotlhemiBat/h o) (o] = 3" e Lot/ |a) (al. (5.26)

«

Eventualmente, algunas E’a pueden tener parte imaginaria nula. Luego, el operador
evolucién U g €s un proyector sobre el subespacio expandido por los autoestados
asociados a tales E,. La Ec. (5.26) la aproximacién estandar del LE en la Teoria
de Matrices Aleatorias (RMT por sus siglas en inglés: Random Matriz Theory)

[ : J

5.5. De las interacciones virtuales hacia una Regla
de Oro de Fermi Efectiva.

Hemos mencionado que la perturbacién no-secular ¥ sélo mezcla estados corres-
pondientes a diferentes subespacios Zeeman. Entonces, el requerimiento previo de
la FGR de mezclar estados cuasi-degenerados no se aplica. Sin embargo, como han
sugerido los experimentos, esta interaccion puede actuar a través de términos secu-
lares efectivos, que pueden hacerse importantes en el TL | |. En lo siguiente,
formalizamos estas ideas, mostrando que pequenas perturbaciones de hecho pueden
conectar estados cuasi-degenerados via procesos virtuales.

Dada una proyeccion total de espin especifica v, el subespacio S, correspondiente
esté acoplado a los subespacios 8,12 v S, por la interaccién DQ. En otras palabras,
la perturbacién ) produce transiciones con Av = £2 que involucran una diferencia
de energia de 2hw;. Sin embargo, hay transiciones de érdenes mas altos que impiden
tal diferencia de energfa. Por ejemplo, cuando el estado |1]) transiciona al estado
[T11) v luego de vuelta a |]|1), se obtiene una interaccién flip-flop efectiva entre los

espines 1 y 3. Esto constituye un acoplamiento efectivo intra-subespacio de orden
(J%)2/(hw:). Un proceso més sofisticado ocurre cuando |11/} transiciona a |[1111)
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y luego de vuelta a |} 11). Este proceso constituye una interaccién efectiva de cuatro
cuerpos. Por lo tanto, si los saltos de energia hw, son lo suficientemente grandes, las
transiciones inter-subespacio son truncadas, pero entonces se establecen las transi-
ciones intra-subespacio mediadas por subespacios satélite. Esto nos conduce a un
Hamiltoniano efectivo,

N N qdg d
Jqq A

Vg Z Z G L (SrSES S+ 87805581 ). (5.27)

Este resultado encuentra Justlﬁca010n formal tanto en la aproximacion de Hamilto-
nianos Efectivos mediante el tratamiento de la GF | ] como en la teorfa de
Hamiltonianos Promedio | ]. Resulta crucial notar que V,ss ciertamente puede
mezclar estados cuasi-degenerados de un subespacio particular S,. Mas aun, puede
acoplar estados en S, que no estaban originalmente acoplados mediante ﬁdip. En
la practica, esto significa que aparecen elementos de matriz efectivos en lugares en
los que la matriz original I:Idip tenfa entradas nulas, conllevando una proliferacion
considerable de las interacciones.

En principio, pueden ocurrir interferencias destructivas. Por ejemplo, la transi-
ci6én del estado [111J) hacia [11711) y luego hacia |}{11) podria cancelar la transicién
del estado [11].) hacia |}J]) vy luego hacia |} 11). Sin embargo, muchas de las in-
terferencias destructivas habilitadas por un modelo homogéneo todos contra todos,
es decir Jl‘ff = ijq para cualquier indice [, k, 7, j, son removidas debido a que hemos
tomado parametros k y dJ aleatorios. Otros modelos realistas de espines, en los
que la intensidad y el signo de la interaccion espin-espin depende de las posiciones
relativas de los espines, no exhiben este tipo de interferencias. Basados en los mis-
mos argumentos, las correcciones de los acoples efectivos en la Ec. (5.27) generan
entradas casi aleatorias en el Hamiltoniano de cada subespacio. Esta proliferacion
se puede justificar modelando la dindmica a través de la RMT en lugar de ensambles
aleatorios de dos cuerpos | : ].

El paso siguiente consiste en formular la descripcion de una FGR efectiva, como
en la RMT. Definimos el segundo momento medio de las interacciones virtuales:

(V)= <Z\ (8l Vegy o) > -

(67

2

) : (5.28)

2hw1

donde a es un coeficiente geométrico que cuenta el nimero promedio de estados
conectados a un estado particular a. Ademas, (-), denota el promedio sobre todos
los autoestados no-perturbados a. En analogia con la Ec. (5.25),

(7"

ohw,

Cepp~2m (Vi) d} = 2m dfy, (5.29)

donde deflf es la densidad de estados directamente conectados por la interaccion
virtual. Esta puede ser estimada como d s ~ bJ%P para algin coeficiente geométrico
b < 1. Ambos coeficientes, a y b representan una sutil interaccién entre N, el nimero
de coordinacion de la red, las reglas de selecciéon de la interaccién, etc.
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Figura 5.3: Dependencia temporal del LE en un sistema de N = 14 espines. Las
magnitudes de (J9)?/(hw;) son, de arriba hacia abajo, (I): 0,67.Jy, 1,35.Jy, oo; (I1):
0,19y, 0,21.Jy, 0,23.Jy; (I11): 0,071.Jp, 0,048.Jy, 0,038.Jp; (IV): 0,013.Jy, 0,009.Jy. Las
figuras (I) y (II) estdn en escala logaritmica mientras que las figuras (III) y (IV)
estan en escala lineal.

En lo que sigue, presentamos un estudio numérico de la dinamica del LE pa-
ra mostrar como depende de la intensidad de la perturbacion efectiva Y.pp =

(qu)2 /(hwy) con el objetivo principal de encontrar la aplicabilidad de la FGR.

5.6. Evaluacion numérica del Eco de Loschmidt.

La Fig. 5.3 muestra los decaimientos tipicos del LE para diferentes intensidades
de la perturbacién X.¢. En particular, las Figs. 5.3 (I) y (II) muestran una transicién
de Gaussiano a exponencial a medida que ¥.f¢ decrece. Una transicién similar ha
sido reportada para la SP de estados especificos de muchos cuerpos | , ].

Las Figs. 5.3 (III) y (IV) muestran un plateau asintético finito para M 1 (t) que
se establece cuando la perturbacién es lo suficientemente pequena, es decir que hw;
es grande. Con el propésito de cuantificar tal observacion, graficamos en la Fig. 5.4
las asintotas del LE M; ;(t — 00) como funcién de X ;. Por debajo de un umbral
de perturbacién, digamos X.;; < 0,05.Jy en la Fig. 5.4, el LE equilibra ligeramente
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Figura 5.4: Asintota del LE M; 1(t — 00) en funcién de (J9)?/(hw,) (en unidades de
Jo). Las etiquetas I, II, IIT y IV corresponden a los casos representativos mostrados
en la Fig. 5.3. El conjunto de datos corresponde a un sistema de N = 14 espines.

superior a 1/N. La asintota 1/N se vuelve més precisa para N por encima de 18 (no
se muestran los datos). Es importante notar que esta equilibracién va mas alld que
la que ocurre en la evolucién hacia adelante ,

2 (Woeg| UL (ST, (8) [Wq) 2 1N, (5.30)

Ciertamente, una reversiéon perfecta de U . (t) serfa capaz de deshacer la equilibracién
hacia adelante. Sin embargo, el hecho que M ;(t — 00) se mantenga ~ 1/N significa
que la perturbacién estabiliza el desparramo de la polarizacién de espin, provocando
que tal proceso se convierta en un fenémeno irreversible. Mas atn, debemos notar
que el estado final conserva la proyeccion total de espin a pesar de la naturaleza
no-conservativa de la perturbaciéon DQ. De hecho, esto evidencia la relevancia de
las interacciones efectivas discutidas mas arriba, dado que proveen el mecanismo de
decaimiento del LE sin comprometer la conservacion de la proyeccién de espin.
Para cuantificar el decaimiento del LE, definimos el tiempo caracteristico 74 co-
mo M ;(7,) = 2/3. Graficamos las tasas de decaimiento 1/74 en la Fig. 5.5 como
funcién de ¥.¢ para N = 12,14, 16. Para cada tamano del sistema, identificamos los
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Figura 5.5: Tasas de decaimiento 1/74 (en escala logaritmica, en unidades de Jy/h)
del LE en funcién de la perturbacién efectiva X.pp = (J9)?/(hw) (en unidades de
Jo), para un sistema de N = 12,14, 16 espines. Estén incluidas las etiquetas I, II,
[T y TV de las Figs. 5.3 y 5.4 en el caso del sistema de N = 14 espines.

regimenes en los que la tasa de decaimiento es proporcional a ¥.¢; y en los que au-
menta con ng - El primer caso puede entenderse como estrictamente perturbativo,
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como el decaimiento descrito por la Ec. (5.22). El segundo estd asociado con el régi-
men FGR efectiva, dado por la Ec. (5.29), como 1/75 —1/7) y o< X2,y 1/79 v — 0
cuando N — oo. La observacion numérica de que la aparicion del régimen FGR
se mueve hacia perturbaciones mas débiles a medida que N aumenta constituye el
resultado principal de este Capitulo.

La comparaciéon entre las Figs. 5.4 y 5.5 para el caso N = 14 evidencia que el
régimen en el que la FGR efectiva es valida coincide con la equilibracién ~ 1/N de
la polarizacion de espin. Este hecho contrasta con el comportamiento no-ergédico
esperado en el régimen perturbativo. En términos de escalas de tiempo, dada una
perturbacién arbitrariamente pequena que tiene asociada un tiempo caracteristico
7, dado por la FGR efectiva, si la evolucién hacia adelante U . (t) ocurre durante un
tiempo ¢ > 7,, entonces la equilibracién dada por la Ec. (5.30) se vuelve irreversible
para cualquier propésito practico.

5.7. Conclusiones.

Calculamos en una serie de sistemas finitos de espines el LE, definido aqui como
la polarizacion local que se recupera luego de un procedimiento de reversién tem-
poral perturbado, mostrando una gran riqueza de regimenes dinamicos. Para ello
evaluamos sistemas dinamicos de espines interactuantes empleando su espacio de
Hilbert completo. Con el propdsito de analizar la emergencia del TL a medida que
N aumenta, adoptamos un modelo de interacciones todos contra todos. La dindmica
hacia adelante estd generada por un Hamiltoniano Dipolar truncado reversible H,
que provee una descomposicion natural del espacio de Hilbert en subespacios de una
proyeccion de espin definida. Como en los experimentos originales, una perturbacién
no-reversible 3 acopla subespacios que estan separados por una energia controlable.

Analizamos un régimen en el cual la perturbacién induce interacciones efectivas
de dos y de cuatro cuerpos. Estas interacciones efectivas pueden mezclar estados
cuasi-degenerados que no estaban directamente acoplados por el Hamiltoniano Di-
polar. M&s aun, estas interacciones estan caracterizadas por una FGR efectiva, cuyo
rango de validez aumenta hacia perturbaciones mas débiles a medida que N aumen-
ta. El analisis de este umbral respeta una secuencia especifica: primero N — oo y

luego

‘ EH — 0%. Asi, en el TL, incluso una perturbacién minuscula conducird al

decaimiento del LE, gobernado por una FGR efectiva y a la posterior equilibracion
de la polarizacion. La FGR efectiva se acentia debido al mecanismo de proliferacion
de interacciones efectivas.

En el modelo estudiado, la propia dinamica hacia adelante puede producir la
equilibracion asintética de la polarizacion en el sistema. Notablemente, si el sistema
permanece equilibrado durante un tiempo mayor que el de la FGR efectiva, perma-
necerd asi irreversiblemente. Por lo tanto, pese a que el estado equilibrado contiene
correlaciones que codifican el estado inicial del sistema, estas correlaciones se vuel-
ven irrelevantes en presencia de pequenas perturbaciones. Este hecho repercute di-
rectamente sobre la capacidad de revertir el Hamiltoniano, que serd completamente
infructuosa.

Este trabajo ha sido publicado en un articulo titulado Proliferation of effec-
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tive interactions: Decoherence-induced equilibration in a closed many-body system
[ |. Ademads, un estudio detallado del LE local, empleado en este Capitulo, y
del LE global, definido como el valor medio del cuadrado del solapamiento entre
dos funciones de onda de muchos cuerpos, que evolucionan bajo la influencia de
Hamiltonianos perturbados (no incluido en la Tesis) ha sido publicado en el articu-
lo Loschmidt echo in many-spin systems: contrasting time scales of local and global
measurements | ].

5.8. Apéndice I: El sistema de tres niveles.

Consideramos el sistema de tres niveles, cuyo Hamiltoniano estd dado por:

X Ey Vip Vig
=\ Ve B Vi |. (5.31)
Var Vi Es

La situacion fisica de interés es una en la que V;; ~ F, ~ Fy < FEs, que en el
problema de espines representa la diferencia de energias Zeeman entre diferentes
subespacios de proyeccion de espin. Aqui, tal diferencia provee una descomposicion
natural del espacio de Hilbert en los subespacios que abarcan los estados 1 y 2,
llamese A, y el que abarca el estado 3, llamese B. Entonces, definimos los proyectores
ortogonales Py Q = (I—P) que proyectan el espacio de Hilbert sobre los subespacios
Ay B respectivamente.

Consideramos aqui que el subespacio A tiene una energia media Fy ~ %(El +Es),
y la diferencia F3 — Ej corresponde a la energia Zeeman hw;. Discutimos dos méto-
dos para construir un Hamiltoniano efectivo que provea un panorama general de
como un subespacio particular resulta afectado por otro subespacio cuya energia es
considerablemente diferente, es decir que Aw; > 0. La primera aproximacién con-
siste en una expansién perturbativa de los propagadores (GFs) en la representacion
energia. El segundo método consiste en promediar los operadores evolucién median-
te la teoria de Hamiltonianos promedio, que se realiza explicitamente en el dominio
temporal.

5.8.1. Teoria de perturbaciones de orden infinito.

En primer lugar, consideramos la proyeccion del Hamiltoniano H sobre el subes-
pacio A, que describe al subespacio A aislado:

Hy=PHP, (5.32)
cuyo propagador o la funciéon de GF correspondiente es:
e—Fk1 Vi -

(0) _
GA <€> - _‘/21 € — E*2

(5.33)
Analogamente, dado que

Hp=QHQ=(I-P)HI-7P) (5.34)
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es la proyeccion sobre el subespacio B aislado, la GF asociada es:

©y_ 1
Gp'(e) = p— (5.35)
La interaccién que conecta ambos subespacios es:
Vig = PHQ=PHI-7P), (5.36)
Vs = QHP=(1-P)HP. (5.37)

La serie perturbativa para G 4 es:

0 0 0 0 0 0 0 0 0
Ga=GY + CYVapCE ViaGY + GOViG Vi aGVap Gy Via Gl + .

I 2 3
Gy=GY T+ V5GPV GV + (VABGg)VBAGf)> + (VABGSS)VBAG,(L?)> +}

i 2
6= G [ VGV G [T (Vi Vi) + (VasGEViaG) 4|

Gy =G [T+ V5GPV Gl (5.38)
que resulta la conocida ecuaciéon de Dyson para G 4. Al introducir la auto-energia

Y=V, BGSE?) Vi, la ecuacién de Dyson queda

1 1

Ca= o Oy [O] " (5:39)
Gy ] — VupGE'Vpa [GA ] -3,
[ c B ‘/13‘/21 Vi, — ‘/13‘/;2 -
_ € — € —
- V23Vé13 V23V§2 (5.40)
~ Vo — e— B — 22
L € —FEj € — Fs
_ < e—E —Vip ) . < Yia(e) Xas(e) )] '
Vo1 e —E, E32(5) E33(5)
= [e] — Hu(e)] ™" (5.41)

Notemos que la matriz auto-energia 3 ,(¢) representa una interaccién efectiva en-

tre los estados del subespacio A mediada por un estado (virtual) perteneciente al
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subespacio B. De forma anéloga, podemos escribir la serie perturbativa para G :

2
Gy =GP+ G [VeaGOVupGR | + G [ViaGVasGP | +

Gp =G [T+ VuGPV,pG
1

(0]~ Va9V

1
G, =
’ e— F3— (<8 — E1) VaaVas + (€ — E») Va1 Vig + Va1 ViaVas + %2%1%3)
(e = E1) (e — Ep) — ViV

1
G, =
B g — (E3 + 23(5))
5,_/
E3
1
Gp = = 5.42
= (5.42)

Atn siendo que los argumentos considerados hasta aqui son exactos, para cons-
truir explicitamente un Hamiltoniano efectivo independiente de la energia, a partir
de dos bloques ortogonales correspondientes a cada subespacio, es necesario acu-
dir a aproximaciones. De hecho, dentro del subespacio A podemos considerar que
By = Ey+0E, Ey = Ey—6E y e ~ $(E1+ E,) = Ep, y por lo tanto X (e) ~ X ,(Ej).
Dentro del subespacio B, la aproximacién consiste en evaluar Y3(F3) y mantener
los 6rdenes dominantes. Luego, una buena aproximacion para la dinamica esta dada
por el Hamiltoniano efectivo:

| B W 0
H=|Vy E 0 |, (5.43)
0 0 Ej
donde
~ Vi3V
F = F ———"—
1 1 (Eg — Eo),
= Vo3 Vig
Fy = Fy— —— "2
2 2 (Eg — Eo),
~ Vi3Vag
Vo = Vi 13732
12 12 (E5 — EO)’
~ Vao V5 (7%
By = Byt 32 V23 " 31 V13

(B3 — Eo) (B3 — Ep)

5.8.2. Teoria de Hamiltonianos Promedio.

La idea aqui es tratar explicitamente con la dependencia temporal, utilizando
la representacion de interaccion, para luego separar la dinamica “Zeeman” répida,
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cuyo periodo es t. = 2w /w;. Como antes, el propdsito es generar un Hamiltoniano
promedio | ) | cuya dindmica se aproxime a la exacta para un conjunto
discreto de tiempos, tales que t = nt..

En primer lugar, separamos el Hamiltoniano original H = H, + Hy de acuerdo
a la diferencia de energia (E3 — Ey):

H, = H- Q(E;— Ey)

E, Vis Vi3

= Vor By Vag |,
Vair Ve Ep

y
Hp = Q(E;— Ey) (5.44)

00 0

— |10 0 0 . (5.45)
0 0 (Es—Ep)

Siguiendo el procedimiento estandar de la teoria de Hamiltonianos promedio | ],
el operador evolucion completo se separa en dos factores,

U(t) = Ug(t)Uy (1), (5.46)
Op(t) = exp {—%ﬁBt} (5.47)
1 0 0
= 01 0
0 0 exp[—3(Es — Eo)t]
y

U (1) = T exp {—% /0 t ﬁl(tl)dtl] | (5.48)

Aqui, T representa el operador ordenamiento temporal y H 1(t) es el Hamiltoniano
H, escrito en representacién de interaccion dependiente del tiempo respecto a Hpg,

H,(t) = Ug(t)ﬁlUB(t)' (5.49)

Como hemos mencionado, la receta general implica una observacion estroboscépi-
ca, que resulta U(nt.) = U;(t.)". El siguiente paso consiste en el calculo explicito de
la aproximacién del Hamiltoniano promedio de la Ec. (5.48), para obtener:
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U1(tc) = exp {—%Hltc} (5.50)
= exp {—% ( 70+ B + B + ) tc] . (5.51)
El orden cero es:
_ (0) 1 te -i- .
o = t_/ Ug(ty) ' H,Upg(ty)dty, (5.52)
cJo
E, Vip 0
= Vor Ey O
0 0 Ey
El primer orden es:
[ (1) _1 te b2 "' ~ .i. A
c 0 0

B VigVai B VigVag B (Ey — Eo)Vig + ViaVag |
(Es — Ep) (Es — Ep) (B — Ep)
_ VsV VsV _ (Ey — Eg)Vas + Vo1 Vis
(Es — Ey) (E5 — Ey) (Es — Ey)
B (Ey — Eo)Vay + Vaa Vo B (Ey — Eo) Vo + V31 Vi Va1Vis Vo Vas
i (B3 — Ep) (B3 — Ey) (B3 — Eo) (B3 — Ep) |

El Hamiltoniano previo puede simplificarse si aproximamos (Ey — Ep) ~ (E; —
FEy) ~ 0. Luego, el Hamiltoniano promedio a primer orden H; estd dado por:

i > VisVai ViaVsa ViaVas T
1= Vi2— ———
(Es — Ep) (B3 — Ep) (E5 — Ep)
AOLF0 | 1 - Vas Vs o VasgVag Vg
! ! (E5 — Ep) E; — Ey) Es — Ey)
Vo Var 31 V12 Va1 Vis ViaVas
L1 O
i (E5 — Ep) (E5 — Ep) (Es — Ey) (B3 — Ep)
(5.54)

Este Hamiltoniano representa un sistema de tres niveles, cuyas energias son casi de-
generadas (~ Fjp). Una inspeccién detallada revela que el subespacio A estd acoplado
al subespacio B mediante acoples que son de un orden de magnitud mas pequenos
que los acoplamientos dentro del subespacio A (que son de orden ~ Ey),

VisVos Vi
(B3 — Eo) B3
Esto implica que los subespacios A y B de hecho estan débilmente acoplados. Ademas

es importante notar que, a primer orden, el Hamiltoniano promedio H; proyectado
sobre el subespacio A conduce al mismo Hamiltoniano efectivo de la Ec. 5.43,

E3>>E0,V;j:> <<V;]
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P (Hf” + H{”) P =PHP,

que incluye la interaccién efectiva dentro del subespacio A mediada por el subespa-
cio B. Sin embargo, uno naturalmente podria preguntarse acerca de los elementos
de matriz que acoplan ambos subespacios, A and B, en la Ec. 5.54. Si se asume que
el subespacio A no posee dindmica, es decir que Vi = V51 = 0, entonces tal aco-
plamiento decae y por lo tanto ambas estrategias conducen al mismo Hamiltoniano
efectivo,

a0 a® —



Capitulo 6

Cuantificacion de la decoherencia
en anillos de espines

6.0.3. Introduccién

Si uno pensara que la decoherencia es solo una consecuencia directa de la in-
teraccion con un ambiente, entonces se esperaria que cuando este acoplamiento sea
nulo la tasa de decaimiento se anule irremediablemente. Sin embargo, en los resul-
tados numéricos reportados en la Ref. | ], se usa el Eco de Loschmidt (LE)
para evaluar la decoherencia en la dinamica de espines ubicados en un anillo cuan-
do la interaccién con un segundo anillo que actia de ambiente, se hace decrecer
hasta anularse. La tasa de decoherencia resultante es proporcional al cuadrado de
este acoplamiento tal como predice la Regla de Oro de Fermi (FGR). Sin embargo,
se observd que la decoherencia a perturbaciones intermedias extrapola a un valor
no-nulo que excede las tasas que resultan de tratar el ambiente perturbativamente.
Esta observacion sugiere que podriamos estar en presencia de un posible régimen
independiente de la perturbacién (a priori asintético) que se manifestaria en el limi-
te termodinamico en consonancia con la hipotesis central de irreversibilidad. Segin
esta hipdtesis sugerida por los experimentos de NMR, la dindmica propia de un
sistema de espines podria generar suficiente complejidad interna como para amplifi-
car el efecto de cualquier perturbacién externa (atin cuando esta sea infinitesimal),
definiendo asi el ritmo de decoherencia.

En este capitulo analizamos como se comporta la tasa de decoherencia en un
anillo de espines como funcién del tamano del sistema, con la expectativa de explorar
si ésta es una configuracion factible para aplicar técnicas de andlisis basados en
extrapolacion de resultados validos para tamano finito (finite size scaling). Con este
objetivo, analizamos numéricamente el LE en un modelo de espines, que consta
de dos anillos acoplados. Cada anillo consiste en N espines 1/2 acoplados via una
interacciéon XY. Uno de ellos representa el sistema S sobre el cual se tiene control,
que esta acoplado a un segundo anillo no-controlado, que actia como ambiente £. La
dindmica interna simple de los anillos aislados permite la comparacién con modelos
de decoherencia basados en sistemas de un cuerpo. En las Refs. | , ] se
analizaron las tasas de decaimiento del LE en este tipo de sistemas. Alli, se estudia la
decoherencia que produce sobre un anillo de N = 5 espines otro anillo de las mismas

99
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E

Figura 6.1: El sistema de espines considerado: Dos anillos acoplados mediante una
interaccién Dipolar. La dinamica de cada anillo es XY, por lo tanto puede mapearse
a un sistema de fermiones.

caracteristicas, que esta acoplado al primero via diferentes tipos de interaccion.

La limitacion inmediata que surge cuando uno intenta reproducir los resultados
experimentales descriptos en la Introduccién (Fig. 1.2), es que cualquier evaluacién
numérica del LE involucra un sistema finito de espines. En el mismo espiritu que
el Capitulo 5, analizaremos aqui si las causas que producen el decaimiento del LE
pueden emerger eventualmente al aumentar progresivamente el tamano del sistema.
Es importante mencionar que en los modelos alli analizados, el propio sistema hace
las veces del ambiente. En este Capitulo removemos esa restriccién ya que existe
un ambiente externo dado por el segundo anillo. Consideramos aqui sistemas de
2N = 10,12,14,16,18 y 20 espines interactuantes para el modelo de los anillos
mencionado. Al igual que en el Capitulo anterior, el estado inicial estd dado por
una excitacion local en un tnico espin, y la deteccién también se realiza localmente
[PLU95, ZDLP12, ZDI*13].

Observamos los diferentes regimenes del LE. A tiempos cortos el decaimiento
cuadratico y posteriormente se convierte en exponencial para luego estar descripto
por una ley de potencias. La idea central de este Capitulo es analizar el decaimiento
tipo FGR del LE a medida que aumenta el tamano del sistema.

6.0.4. La escalera de espines

El modelo que representa el sistema de espines considerado en este Capitulo, se
muestra en la Fig. 6.1. El sistema S es un anillo de N espines 1/2, que interactia
con una segunda cadena de N espines 1/2, que representa al ambiente £.

El Hamiltoniano de espin total estd dado por la Ec. (3.9). De la misma manera,
el primer y segundo término representan los Hamiltonianos de S y de &£ respecti-
vamente, mientras que el tercero representa la interaccién entre ellos y omitiremos
los productos tensoriales con las identidades para simplificar la notacién. Tanto S
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como & estan representados por un Hamiltoniano “planar” o XY | |, que
describe las interacciones flip-flop homogéneas entre espines adyacentes. Para este
modelo, Fig. 6.1, se tiene:

N—1
ﬁS = JS(‘gg,nJrl‘gg,n + gg,n—klgg‘,n) + JS(gg,lgg,N + gg‘,lgg,N)
n=1
- Is o o— C— - Isar o G- &oF
= 7(SS,n+ISS,n + S5 ni155,) + 7(53,155,1\/ + Ss195n).  (6.1)
N
He = Te(SE i1 S8 + St ni1SE ) + Je(SELSEN + SE1SE ) (6.2)
o

N

N Jo oo .
= f(sinﬂss,n + S ni158,) _g(S;1Ss,N + Sg1S¢n).  (6.3)
1

3
I

Aqui Sgn y S'gn son las componentes = e y del operador de espin en el sitionen S'y

& respectivamente, mientras que Sgn y S ¢, son los operadores de subida y bajada.
Como ya hemos mencionado en los Capitulos previos, cadenas lineales representadas
por este tipo de Hamiltoniano pueden ser transformados en sistemas fermionicos
no-interactuantes. Al considerar modelos de anillos, aparece el acoplamiento XY
extra entre el espin 1 y el N, como consecuencia de la imposicién de condiciones de
contorno periddicas. Sin embargo, éstas no afectan el mapeo hacia una dinamica de
un cuerpo, ver Ref. | ) ).
El acoplamiento intercadena esta dado por:

N/2

VSE = Z JSE [20(837153” - (Sg,nsg,n + Sg,nsg,n)} (64)
n=1
N/2

N

Gz Qz 1 4 o— Q—
= Z Jsel2aS5 5%, — §(S§,nS€,n + 55,585
n=1

donde el primer término es una interaccion de tipo Ising. El parametro « determina
la anisotropia del acoplamiento y valores especificos pueden representar diferentes
escenarios tipicos en NMR. En particular, a = 0 corresponde a un Hamiltoniano de
tipo XY, @ = —1/2 uno de tipo Heisenberg y ae = 1 corresponde a un Hamiltoniano
Dipolar truncado. Notemos que para cualquier « finito, la interaccién SE siempre
tiene una componente XY. Esto permite un intercambio de polarizacién que, en
representacion fermidénica, puede interpretarse como el tuneleo de una particula.

Las constantes reales Jg, Je y Jge determinan las escalas de tiempo relevantes
de la dindmica. Las primeras dos representan el acoplamiento XY homogéneo en
S y & respectivamente, mientras que Jgo representa el acoplamiento intercadena.
Para asegurar la degradacién suave de la dindmica coherente de S, fijamos Jg¢ en
el limite de acoplamiento débil, es decir Jgo < Jg, J¢.
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6.1. Evaluaciones previas del eco de Loschmidt

Los regimenes de decaimiento del LE ya han sido estudiados en la literatura
[ , , | v observados para un modelo todos contra todos en el
Capitulo 5 | ]. Para tiempos muy cortos, el decaimiento resulta cuadrético
(ver Ec. (5.22) del Capitulo 5):

Mia(t) = 2{Vueg| UL p(0)STU1p (1) [Weq) (6.5)
R o N N
— _ 2 _ z _ _
= 1=l [ 2558 ) (5) <0 (5) L 60)
donde |V¥,,,) estd dado por la Ec. (5.13) del Capitulo 5. El prefactor
0% = (Wl |52 = 25555 [W,,)

es el segundo momento local de 3. En la mayoria de los casos, luego del decaimiento
a tiempos cortos le sigue un régimen exponencial, tipo FGR. Una estimacién de la
tasa de decaimiento de M ; en el régimen FGR esta dado por:

1 or, pZ

donde 0% = ‘V£5|2 es el segundo momento local asociado al proceso 9, que en este
contexto puede ser Ising o XY y Nys representa una densidad de estados acoplados
directamente por la interaccién SE. En la Fig. 6.2 se reproducen de | | las
curvas de decaimiento del LE para diferentes valores de Jse. Alli, ademés del régimen
exponencial, podemos identificar un decaimiento cuadratico inicial y una saturacién
para tiempos largos. Estos resultados corresponden a un sistema de 2N = 10 espines.

En esta figura puede observarse que la saturacién del LE a tiempos suficiente-
mente largos, resulta en una meseta en un valor no-nulo, de alrededor de 1/10. Esto
se debe a que la polarizacién se comporta ergdédicamente respecto de la reversion y
por ello se distribuye uniformemente en todo el sistema. Luego, para tiempos largos,
la polarizacién de cada espin resulta 1/(2N), para un ntimero 2N de espines (recor-
demos que 2N es el nimero total de espines, siendo que consideramos N espines en
cada anillo).

Si uno quiere cuantificar sistematicamente el régimen exponencial, pueden calcu-
larse las tasas de decaimiento del LE. Estas has sido estudiadas en la Ref. | ],
resultando la Fig. 6.3. Alli se observa el comportamiento de las tasas de decaimiento
1/74 como funcién de J2.. Nétese que la eleccién de J3. se debe a que ésta es la
cantidad apropiada para verificar la validez de la FGR, ya que, segin la Ec. (6.7),
J2c es la escala tipica para el segundo momento de la interaccién SE. En la Fig.
6.3 se muestran las tasas de decaimiento del LE para valores relevantes de aniso-
tropias: @ = 0 (Hamiltoniano XY), @ = —1/2 (Hamiltoniano Heisenberg) y a@ = 1
(Hamiltoniano Dipolar truncado).

Se observa que a partir de cierto umbral de perturbacion, la tasa de decaimiento
se comporta linealmente con el segundo momento de la perturbacion. Lo notable es
que este ajuste lineal no interpola a cero sino a un valor finito 1/7y, que parece estar
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Figura 6.2: Mi;(t) en funcién del tiempo de evolucién para dos anillos de 5 espines
acoplados. Adaptado de | ].

relacionado con la naturaleza de la interaccién intercadena, ya que aumenta con la
anisotropia «. Cada punto ha sido obtenido aproximando una funcién exponencial
a cada curva M ;(¢), sin considerar el comportamiento cuadrético de tiempos cor-
tos y la saturacion a tiempos largos. Los resultados discutidos hasta aqui han sido
estudiados en la Ref. [ |. Inspirados en este trabajo, en lo que sigue estudia-
mos las tasas de decaimiento del LE para un valor fijo de anisotropia y aumentando
progresivamente el tamano del sistema.

6.2. Aumentando el tamano del sistema

Consideramos el sistema de la Fig. 6.1 con una interaccion intercadena dada por
la Ec. (6.4). Elegimos un valor fijo para la anisotropia a = 1, es decir una interaccién
S¢& Dipolar.

En la Fig. 6.4 se muestra M;;(t) para un valor dado de la perturbacion, Jsg =
0,03Js, a medida que aumenta progresivamente el tamano Ny del sistema.

Si bien en la Fig. 6.4 no se observa una sistematica clara, si puede notarse que
M4 (t) posee un comportamiento diferente a tiempos largos segin que el nimero N
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Figura 6.3: Tasas de decaimiento del LE para acoples intercadena de tipo XY, Ising
y Dipolar. Adaptado de | ]

de espines en cada cadena sea par o impar. Si bien estas diferencias son notables
fuera del régimen FGR, en donde centramos nuestra atencién, han representado una
dificultad para interpretar los resultados. Diferentes comportamientos asociados a
la paridad de anillos de espines ya han sido estudiados en la Ref. | |. Alli, se
muestra que la evolucién de paquetes de onda definidos en un anillo con un niimero N
par involucra una mayor diversidad de frecuencias que en el caso de un anillo con N
impar. Por este motivo, la conmensuracién de frecuencias es mas probable en el caso
impar. Por el contrario, en el caso par, las recurrencias del tipo de Poincaré estaran
menos definidas.

En la Fig. 6.5 hemos separado ambos casos. Alli, observamos que para el caso en
que N es impar, luego del decaimiento exponencial se presentan oscilaciones, que no
desaparecen cuando N aumenta. Atribuimos este efecto a que los ecos mesoscopicos
en este sistema permanecen suficientemente bien definidos. Al igual que en la Ref.
[ ], la ausencia de este comportamiento cuando N es par indica que se produjo
una inconmensuracion de las distintas frecuencias. Como consecuencia, este sistema
(N par) se comporta mas ergddicamente, facilitando el acoplamiento con el ambiente
que elimina las interferencias.

En la Fig. 6.6 estudiamos las tasas de decaimiento definidas en analogia con el
criterio del Capitulo 5, es decir, el tiempo caracteristico 7, se define con M ;(7y) =
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Figura 6.4: My, como funcién del tiempo total (en unidades de h/J) para diferentes
valores de 2NN, desde 10 hasta 20. El valor del acoplamiento inter-cadena es Jsg =
0,03

2/3. Alli, las tasas 1/7, se grafican en funcién de J3; para diferentes valores de
Np = 2N, que van desde 10 hasta 20 espines. Similares resultados a los expuestos
se obtienen con una definicién alternativa de 7,, y que estd dada por el ajuste
exponencial de las curvas en funcién del tiempo.

Podemos notar una recta bien definida en el régimen FGR, que extrapola a un
valor finito. En particular, hemos ajustado una recta para el caso Ny = 20 y resulta:

T,  hJs T
con 1 J

— =0,038=%5.

T0 ’ h

Es importante notar la existencia de este offset o valor asintético en virtud de su
similitud con el comportamiento observado en el grafico 1.2. Tal como se discute
en la Introduccion, en los sistemas experimentales se explica la presencia de un
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Figura 6.5: Mj; como funcién del tiempo total (en unidades de h/.J) para diferentes
valores de 2N, distinguiendo los sistemas en los que cada anillo posee un nimero
par o impar de espines. El valor del acoplamiento inter-cadena es Jsp = 0,03.J.

offset argumentando un mecanismo de decaimiento intrinseco, justificado por una
inherente caoticidad o complejidad del sistema. A diferencia de la observacion expe-
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Figura 6.6: Tasa de decaimiento 1/7,4 como funcién de J2, para diferentes valores
de 2N, desde 10 hasta 20.

rimental, en el caso que aqui estudiamos, 1/7y es muy pequeno en comparacién con
el segundo momento del Hamiltoniano revertido. Ademas, dicha dinamica revertida
corresponde aqui a una interaccién muy simple: el modelo XY unidimensional. De
hecho, éste no es intrinsecamente ergddico, sino que incluso es integrable en el limite
de acoplamiento nulo (mapea a fermiones libres). Sélo al introducir el acoplamiento
dipolar inter-cadena se rompe la integrabilidad.

Las curvas se aproximan a cero para perturbaciones muy pequenas debido a
la naturaleza finita de los sistemas estudiados. Notemos que para Ny 2 14 los
decaimientos de M ;(t) comienzan a coincidir. Como resultado positivo respecto de
nuestra bisqueda, podriamos pensar que, en el TL; se tiende a un 1/7 pequenio, pero
“intrinseco” al problema. En el Capitulo 5, se observa que a medida que aumenta
Ny, el umbral inferior del régimen FGR (valor minimo de perturbacién) se hace mas

pequeno, aumentando asi el dominio de validez de la FGR. En este modelo, no se
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observa tal comportamiento al aumentar el tamano del sistema.

6.2.1. Conclusiones

En este Capitulo hemos estudiado un modelo de espines, que consiste en dos
anillos acoplados mediante una interaccion Dipolar. La dinamica interna simple de
cada anillo puede mapearse a un problema de un cuerpo. Hemos cuantificado sis-
teméaticamente el decaimiento del eco de Loschmidt para este modelo, definido en
el contexto de espines como la polarizacién local que se recupera luego de una re-
versién temporal imperfecta. Para analizar la emergencia del limite termodinamico,
hemos aumentado progresivamente el tamano del sistema, de la misma forma que
en el Capitulo 5.

El comportamiento a tiempos largos difiere segtin la paridad de cada anillo. Este
fenémeno ya ha sido observado anteriormente | , | v su origen radica en
la posibilidad de conmensurar frecuencias dependiendo de la paridad.

Hemos observado un régimen Regla de Oro de Fermi bien definido, a partir del
cual calculamos las tasas de decaimiento del Eco de Loschmidt. Estas tasas de decai-
miento se van irremediablemente a cero cuando la perturbacion se desvanece. Esto
es esperable en sistemas de tamano finito. Sin embargo, podemos observar que la
curva que caracteriza el régimen exponencial no extrapola a cero, sino a un valor
no-nulo. Esta observacién parece consistente con la Hipotesis Central de la Irre-
versibilidad que hemos discutido previamente: La complejidad propia del sistema
amplifica el efecto de cualquier minima perturbacién. No obstante, en el modelo que
hemos presentado este valor finito es muy pequeno. Atribuimos esto al hecho de que
la dindmica de cada anillo es demasiado simple (integrable en el limite de acopla-
miento nulo). Una via posible para probar esta suposicién, radica en el andlisis de
modelos de anillos cuyas dindmicas internas sean mas complejas, por ejemplo, una
interaccién Dipolar. Esa seria solo la primer alternativa, pues la geometria unidi-
mensional seguiria siendo una limitacion.



Capitulo 7

Una herramienta computacional
basada en el paralelismo cuantico

7.1. Introduccion

En las discusiones de los Capitulos 5 y 6, qued6 claro que, en la busqueda de
propiedades emergentes, resulta de fundamental importancia evaluar la dindmica de
sistemas con una cantidad de espines interactuantes tan grande como sea posible. De
hecho, estudiar las propiedades del sistema a medida que aumenta su tamano suele
dar lugar a las técnicas denominadas escaleo del tamano finito (finite size scaling).
En ultima instancia, estas técnicas permiten inferir propiedades validas en el limite
termodindamico (TL), N — oo y detectar transiciones de fase. En nuestro caso, el
célculo de la evolucién de la funcién de autocorrelacién de espin M 1(t), que hemos
definido en la Ec. (5.6), constituye un desafio computacional para cualquier sistema
con N 2 10.

Una alternativa naive para evaluar la dinamica del estado mezcla definido en la
Ec. (5.1), radica en el almacenamiento “en memoria” y manipulaciéon de la matriz
densidad completa (cuyo tamaifio escalea como ~ 2V x 2V). Esta estrategia tiene
fuertes limitaciones, precisamente por la rapida saturacién de la memoria disponi-
ble. Si uno optara por esta alternativa, dificilmente se podrian alcanzar sistemas de
tamano mayor a N = 12. Una segunda opcién involucra recurrir a una descompo-
sicion en estados puros y evaluar independientemente valores de expectacion de los
observables deseados. Este procedimiento que consiste en promediar cada una de
estas evaluaciones toma la forma de un promedio sobre ensamble. En tal caso, se re-
quiere manipular (almacenar) unicamente estados puros, cuyo tamano escalea como
~ 2NV aunque este nimero puede reducirse considerablemente seleccionando estados
suficientemente representativos | |. Estos procedimientos son intrinsecamente
independientes, y por tanto paralelizables.

El método que hemos usado en esta Tesis involucra reemplazar el calculo ante-
rior usando el paralelismo cudntico en un unico estado de superposicion aleatoria.
Este método, propuesto en la Ref. | |, ha permitido acceder a tamanos de
clusters del orden de 20 espines sin necesidad de excesivos recursos computaciones
[ , |. Como hipétesis subyacente para justificar tal estrategia en el célculo
de M, 1, la localidad tanto de la excitacion inicial como del observable considerado

109
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(magnetizacion local) jugaban un rol crucial. De alguna manera, los observables no
evaluados toman un rol de “reservorio”, que adopta una gran superposiciéon de confi-
guraciones alternativas y permiten el “autopromedio” de los observables evaluados.
En este Capitulo retomaremos la formulacion de la autocorrelacion de espin y el
uso de estados superposicién con el proposito de ampliar el rango de aplicacion de
esta idea. Consideraremos estados cuya magnetizacion esta equidistribuida en todo
el sistema, como los que usualmente se encuentran en experimentos de NMR.

7.2. La polarizacion local y el paralelismo cuanti-
co

Una excitacién local en un sistema de N espines 1/2 interactuantes a temperatura
infinita, consiste en un estado mezcla completamente despolarizado con excepcion de
un espin al cual se ha inyectado polarizacion localmente. Este estado esta descripto
por la Ec. (5.1), donde el espin 1 estd polarizado mientras los otros no lo estén, es
decir, tr[SZp] = 101

Supongamos que tenemos un operador unitario U (t) responsable de la evolucién
del sistema. En un determinado instante de tiempo, se efectiia una medicion de la
polarizacion local en el sitio 1:

Pra(t) = 2tr[S;U (6) o U7 (1)), (7.1)

Podemos descomponer las matrices densidad anteriores usando una base parti-
cular de estados puros. En particular, escribiremos p; en el régimen de alta tem-
peratura (kg1 > J), segin la base computacional Ising {|i)}, también conocida
como base S?-desacoplada. Ademas definimos el conjunto A de indices j que etique-
tan los estados de la base con el 1°" espin polarizado hacia arriba, es decir j € A
& Sf l7) = —I—% 7). Luego, se verifica que

. I ..
=2 sn il

jeA

Entonces, podemos reescribir la funcién de autocorrelacién dada por la Ec. (7.1),

Pia(t) = 2157”[5’120(’5)@0“15)]
= 2r[UT(8)SZU(t) ]
= oS o TSI 1) Gl
i jeA

_ 2; 2N11 (1 0 850 (1) |4) (7.2)

La expresién 7.2 representa 2V~! calculos independientes, es decir el promedio

sobre ensamble de los estados de la base Zeeman. Aunque estos cédlculos son tri-
vialmente paralelizables en procesos independientes, el gran nimero de estados que
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se deben explorar obliga a un cémputo secuencial. El punto crucial aqui es que,
dado que S? es un operador local (“de un cuerpo”), su evaluacién en la Ec. (7.2)
puede reemplazarse por el valor de expectacién en un estado de superposicion puro
[ |. Es decir, el calculo de promedios sobre conjuntos estadisticamente repre-
sentativos que introduce la Ec. (7.2) es equivalente a un calculo con un estado |U,,¢,)
que imita al conjunto estadistico y cuya evolucion contiene el paralelismo cudntico,
dado por:

Pyi(t) 2 2 (Wneql UT()STU(8) [Weq) (7.3)

donde el estado puro |U,,.,) ha sido definido en a Ec. (5.13) y es el que hemos utilizado
en los céalculos del LE en los Capitulos 5 y 6. Esto es conceptualmente diferente e
involucra tiempos de calculo y utilizaciéon de memoria muy inferiores. En este punto,
es importante enfatizar que la Ec. (7.3) se obtuvo a partir de considerar que tanto
la excitacion inicial como el observable P ;(t) son cantidades locales. Es justamente
debido al caracter local del observable que el sistema no distingue entre un estado
mezcla y el estado puro cuyo entrelazamiento se ha disenado para representar la
mezcla.

7.3. Polarizacién global y paralelismo cuantico.

Consideremos que la magnetizacién estd equidistribuida en todo el sistema. En
este caso, proponemos como estado del sistema:

1 N
PT:N;/M,

con py generalizando la definicién de p; es decir, py = (i + 2§,‘§) /2N Entonces

) 1 [+ 2« 4,
pr = 2—N<I+N§Sk>

1 (o 24,
en donde hemos definido la magnetizacion total S% como la suma de las magne-

tizaciones de cada espin, es decir S = )", Si. Luego, se verifica que el valor de
expectacion de S7 es:

. - 1
() =tr [S3hr| = 5. (7.4)
Es decir, la polarizacion del estado pr es 1. Esta polarizacion esta equidistribuida
entre todos los espines del sistema, ya que:

<Sk> — tr [SgﬁT} — % Wk = 1...N. (7.5)

En analogia con lo que hicimos antes,
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o=y B2 (76)

donde m.(j) = (j| Sz 7). Entonces, tal como en la Ec. (7.3), se tiene que

Pro(t) = 2tr[S;U)prU (1))
_ t

= {01 ()S70 (1)) &
= 2376l |0 (0850 (Z Wy, <j|)] B 78)
= 2y W2 s (7.9

En analogia al caso del observable local (magnetizacién local) descripto, la Ec.
(7.9) representa el promedio sobre ensamble de todos los elementos de la base Zee-
man. Por lo expuesto, este resultado sugiere naturalmente proponer un estado su-
perposicion aleatoria dado por

(2m, o 1.
[Peq) = Z mN oN )e% i) (7.10)

donde ¢; es una fase aleatoria. La suma sobre el indice i en la Ec. (7.10), comprende
el espacio de Hilbert completo. A partir de aqui, surge la idea de extender el resultado
anterior, proponiendo el célculo de Pr(t) mediante el estado |®,,,) definido. Asf,
la Ec. (7.9) se torna en:

Prop(t) ~ <,wq]UT ) S2U (1) | ®eq) (7.11)

Aligual que en el caso del observeble magnetizaciéon local considerado anteriormente,
el lado derecho de la Ec. (7.11) requiere un promedio sobre distintas realizaciones
de la fase aleatoria. Sin ambargo, en sistemas suficientemente grandes (N ~ 20),
una Uunica realizacion de fases es suficiente para obtener un nivel despreciable de
fluctuaciones.

Puede verificarse que el estado }@neq> esta homogéneamente polarizado en todo el
sistema, dado que implica una equidistribucion de la polarizacién total en el sistema
de espines,

2(D,,| 55 |®pey) = 1, (7.12)
2(®,..| 57 |®,,) = N7' VE,

en consistencia con las Ec. (7.4) y 7.5 respectivamente.
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7.4. Comentarios acerca de la Fisica

En la Ref. | ], donde se introduce el estado | ¥, ), dado por la Ec. (5.13),
se hace hincapié en el caracter local del observable asi como también en la necesidad
de que haya otros espines en el sistema que actien como ambiente. En este caso,
esta tltima condicién se satisface de manera implicita para cada estado |j) que
constituye el estado total, cuya localidad se conserva. Si bien uno podria pensar
que el observable magnetizaciéon total es una magnitud global, las contribuciones
locales a la magnetizacion estan totalmente descorrelacionadas entre ellas, es decir,
S*% continua siendo local.

El estado superposicién |<I>neq> definido en la Ec. (7.10), puede ser utilizado para
simular y calcular todas las correlaciones locales P;;, como si cada una de ellas hubie-
ra sido preparada independientemente | ]. La posibilidad de acceder numérica-
mente a esas cantidad es relevante pues la medicién de polarizaciones independientes
ya ha sido realizada experimentalmente por Ernst y colaboradores | |. Tam-
bién en relacién a la NMR, una posible aplicacion resulta en que es posible preparar
experimentalmente estados iniciales de diversa complejidad a partir de estas estados
de polarizacion local. Este tipo de experimentos, en que se estudia la decoherencia en
estados con distinto grado de “preparacién” (i.e. complejidad obtenida a partir de la
evolucién de polarizaciones locales), se comenzaron a implementar en el LaNAIS de
RMS | |. Una profundizacién tanto tedrica como experimental de esto podria
brindar un vinculo conceptual entre la dinamica del LE y el proceso de termalizacion
en sistemas cudnticos cerrados.

El estado de polarizacion global definido en la Ec. (7.10) permitiria ampliar sus-
tancialmente el tamano de muestra de las simulaciones de un experimento estandar
en NMR. Al considerar sistemas inicialmente en equilibrio térmico en presencia de
un campo magnético (hyBy < kT'), este estado tiene la forma:

“ 1 2 FL’)/BO A
=— (I E z 1

puede ser ahora simulado mediante ‘Cbneq> para calcular la magnetizacion total del
sistema.

En el campo de la NMR, una técnica muy utilizada para explorar la dinamica
de muchos espines correlacionados consiste en la excitacién de un tipo de estados
de superposicion: las Coherencias entre Cuantos Multiplos (MQC por sus siglas en
inglés: Multiple Quantum Coherences). Cada orden de coherencia cudntica M suma
las probabilidades de todos los estados superposicion entre estados Zeeman cuyo
momento magnético total difiere en un niimero entero M. Estas superposiciones son
creadas por Hamiltonianos especificos que no conservan la proyeccién de espin y
las intensidades de las MQC pueden hallarse mediante técnicas de codificacién de
fases. Uno de los resultados de este tipo de experimentos es la cuantificacion del
nimero de espines correlacionados por la dindmica (spin counting) en cada instante
de tiempo. A partir de ello se infieren propiedades de la red de interacciones y del
tamano del sistema de espines. Adicionalmente, pueden brindar informacién sobre la
complejidad propia del estado que, muchas veces, no puede ser determinada mediante
el LE.
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Nuestro estado superposicion {Cbneq> propuesto en la Ec. (7.10) nos podria permi-
tir simular un experimento de MQC, estableciendo un vinculo entre los experimentos
de NMR y los modelos tedricos considerados. La importancia de una técnica fiable
para el cdlculo de las MQC radica en que hasta ahora, con excepcion de casos
particulares como los que se mencionaran abajo, sélo pueden estimarse mediante
modelos probabilisticos cldsicos. Asi, utilizaremos la evolucion de este estado an-
te Hamiltonianos que crean coherencias entre cuantos multiplos para estudiar dos
casos particulares que convalidaran nuestra propuesta y evidenciaran sus ventajas.
En el primero presentamos una variante del eco magico discutido en el Capitulo 1
y en el segundo calculamos numéricamente las MQC, en un sistema donde estas se
reducen a una dindmica muy sencilla, reproduciendo los resultados obtenidos en un
experimento real, reportado en la Ref. | -

7.5. Simulaciones numeéricas

7.5.1. Caso 1. Reversionando el eco de Loschmidt

Consideramos el Hamiltoniano dipolar truncado en presencia de un campo ex-
terno,

=31, {2szsz (Sjs; + sisj)l + Z heiaS2, (7.14)
(4,9)
donde (7, j) refiere a primeros vecinos dispuestos en una red cuadrada con condiciones
de borde periddicas. Notar que el campo estd en la direccion z, de lo contrario la
evolucion conmutaria con el observable y al conservarse la polarizacion total su
evolucién seria trivial.
Consideremos primero una evolucién hacia adelante durante un tiempo ¢; segin

~ 7 A ~ ~
un operador evolucién Us(t) = exp[—i—in t1]. En este caso, elegimos Hy = H.
Fijando el tiempo t;, luego se aplica un operador evoluciéon que revierte la dindmica
anterior, mediante una evolucion hacia atrds durante un tiempo to. Esta segunda

N 7 ~
dindmica estd dada por Uy(te) = exp[—ﬁHth]. Si la reversién fuera perfecta, enton-

ces H, = —H; y se obtendria un eco unitario para to = t;. Introducimos en este
ejemplo una pequena perturbacion en las constantes de interaccion,

N ~ A 1 /7~ - ~ o~
H, = Z (—Jij + 0Ji5) {25;5; —3 (S;LSJ._ +5; f)} + Z —hwy + 0(hwy)) Si .
(7.15)
Ademds, en lugar de fijar ¢ty = 1, evaluaremos la autocorrelacién Prr(t) usando

U(t) = Up((t — t1)8(t — 1)U (t0(tr — t) + 116(t — 1)), (7.16)

con 6(t) la funcién escalén de Heaviside. Es decir este operador de evolucién permite
observar como decae la polarizaciéon para tiempos cortos (¢ < t1), y a partir de
alli como se forma el Eco de Loschmidt para generar un maximo a t ~ 2t;.
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Figura 7.1: Prr(t) en funcién del tiempo ¢ (este dltimo en unidades de J/h), de
acuerdo con el operador evolucién U(t) definido por la Ec. (7.16). N = 12. En linea
continua negra se grafica el calculo exacto, mediante el promedio sobre ensamble (Ec.
(7.9)) y en linea continua verde el célculo mediante el estado entrelazado (Ec. (7.11)).
Para esta tltima cantidad se promediaron 30 realizaciones de fases aleatorias.

En particular, mostraremos simulaciones con J;; = 1,0J (aqui J define la unidad
de energia del problema) para (i,j) primeros vecinos en la red cuadrada, hwy, =
5,37J, 0J;; = 0,063.Jy d(hw) = 0,01J. Con esta eleccién de parametros, en la Fig.
7.1 se presenta Prr(t) para N = 12, comparando las Ec. (7.9) y 7.11. Hemos fijado
t, = 15h/J.

En la Fig. 7.1 presentamos Prr(t) de acuerdo con el operador evolucién U (t)
definido por la Ec. (7.16). Puede apreciarse una remarcable similitud entre ambos
métodos de célculo, el que involucra el promedio sobre un conjunto estadisticamen-
te representativo y el propuesto aqui, basado en el paralelismo cuantico. Tal como
se advierte en el inset, el uso del estado entrelazado provoca oscilaciones de mayor
amplitud. Esta diferencia se debe esencialmente a la limitacién propia del método
para sistemas pequenos. Es de esperar que tales fluctuaciones disminuyan al consi-
derar sistemas mas grandes | |, v por lo tanto mientras mayor sea el sistema,
mas confiable serd nuestro método. Aun asi, notamos como observacion relevante
la ausencia de corrimientos de frecuencias en dichas oscilaciones al comparar ambos
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Figura 7.2: Prr(t) en funcién del tiempo ¢ (este dltimo en unidades de J/h), de
acuerdo con el operador evolucién U(t) definido por la Ec. (7.16). N = 25. Se utiliza
el paralelismo de la Ec. (7.11).

métodos.

En la Fig. 7.2 mostramos una simulacién andloga de Prr(t) para N = 25 usan-
do la Ec. (7.11). Se advierte una significativa atenuacién de oscilaciones. Esto es
indicativo de que, en sistemas muy grandes, no se requieren muchas realizaciones
para eliminar ruido estadistico. El tiempo de simulacién para dicha corrida fue de 6
dias en una GPU, mientras que en el hipotético caso de usar la Ec. (7.9) (calculo de
promedio sobre ensamble exacto con la misma precision del paso Trotter-Suzuki), se
requeririan tiempos mayores a 100 anos.

7.5.2. Caso 2. Coherencias multiples

En un experimento tipico de NMR sobre un sistema de N espines 1/2 en pre-
sencia de un campo magnético intenso, las intensidades de las MQC pueden hallarse
mediante técnicas de codificacién de fases. Para ello es necesario conocer la dinamica
de una polarizacion inicialmente equidistribuida en todo el sistema. En esta Seccién
reproducimos los resultados reportados en la Ref. | , ], en donde se
estudiaron numérica y experimentalmente las MQC de una muestra policristalina
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de hidroxiapatita (HAp). Alli, se muestran experimentos en una cadena lineal donde
la interaccién dipolar entre primeros vecinos es la parte mas relevante. En ella se
analiza la evolucién de las intensidades de las MQC de orden 0 y 2, que son las
Unicas que se pueden formar en esta cadena bajo la accion de un Hamiltoniano de
cuantos dobles (DQ) . La evolucién de un estado inicial bajo una interaccién DQ
a primeros vecinos en un sistema 1-d se puede reducir a la dindmica de fermio-
nes no-interactuantes. De esto resulta que, si bien no pueden ser creados érdenes de
coherencia mayores a 2, pueden obtenerse soluciones analiticas cerradas. Los autores
han contrastado sus resultados experimentales con soluciones analiticas, y también
numéricas obtenidas con promedios sobre un conjunto estadistico completo.

Para crear coherencias a partir de un estado térmico, se requiere de un Hamilto-
niano que no conmute con la matriz densidad (es decir, con SA‘:‘,{ para el estado térmico

definido en la Ec. (7.13)) | |. Este es el caso, por ejemplo, del Hamiltoniano
DQ), definido en la Ec. (5.19). En lo que sigue, reproduciremos los resultados expues-
tos el la Ref. | | proponiendo el célculo de Prp(t) mediante la evolucion de

nuestro estado de magnetizacién global ‘®n6q>. Aqui, el estado inicial, dado por la
Ec. (7.13), evoluciona segin el Hamiltoniano DQ:

i

Hpot
A DQ:|7

U, DQ (t) = exXp [
donde Hpg es el Hamiltoniano de cuantos dobles, definido en la Ec. (5.19). Con
el propdsito de simular el experimento descripto, en un determinado instante de
tiempo, el estado comienza una evolucién con un Hamiltoniano rotado un angulo ¢,
es decir:

U¢(t) = exp {—%H(ﬁt} :

donde
Hy = exp [—iqﬁé’é] Hpg exp [mﬁéﬂ )

Esta rotacion se realiza con el fin experimental de marcar las coherencias para poder
luego codificarlas. Luego de una rotacién en un dngulo ¢ alrededor del eje z, un estado
de coherencia M adquiere una fase proporcional a M:

(ulexp |~i65; | pr exp | -i6S7 | [v) = ¢ (ul pr o)
siendo |u) y |v) dos estados involucrados en la transicién, es decir que la diferencia

de sus momentos magnéticos totales es igual a M. Variando el dngulo ¢ entre 0 y
27 en pasos de m/ M, siendo que My, es el maximo orden de coherencia que se
detectard, es posible obtener la intensidad de las MQC haciendo una transformada de
Fourier rapida (FFT) respecto a ¢ de Prr(t). El operador evolucién total esta dado
por A ) A

U(2t) = Upg(t)Us(t). (7.17)

En la Fig. 7.3 se muestra la evolucién hacia adelante de la polarizacion total del
sistema (U(t) = Upg(t)). La curva negra representa el promedio sobre ensamble de
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Figura 7.3: Prr(t) en funcién del tiempo ¢ (este dltimo en unidades de J/h), de
acuerdo con el operador evolucién hacia adelante Uy (t) definido por la Ec. 7.17
para un sistema de N = 10. En linea continua negra se grafica el calculo serial
exacto (Ec. 7.9). El cédlculo en paralelo (Ec. 7.11), estd representado por la curva:
de circulos verdes, cuadrados azules y tridngulos rojos para 20, 10 y 1 realizacién de
fases aleatorias respectivamente.

cada uno de los estados de la base Zeeman. Con lineas de puntos se muestran los
resultados obtenidos a partir de la cuenta en paralelo para diferentes realizaciones.

Notamos que a partir de 10 realizaciones de fases aleatorias, el observable po-
larizacion total del estado ‘®n€q> coincide con el que se obtiene del promedio sobre
ensamble completo.

En un arreglo experimental tipico, se obtiene una serie de curvas correspondien-
tes a los diferentes valores de ¢. En la Fig. 7.4 se muestran las evoluciones de la
polarizacion total para diferentes valores de ¢.
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t [h/J]

Figura 7.4: Prr(t) en funcién del tiempo ¢ (este dltimo en unidades de J/h), de

acuerdo con el operador evolucién U (t) definido por la Ec. 7.17 para un sistema de

m™ 3r w™ om 3w Uw
N = 10. Las curvas representan diferentes fases, ¢ = 0, 1328 1°38 y T,
para 20 realizaciones de fases aleatorias.

Los resultados coinciden con los obtenidos mediante el promedio sobre ensamble
y se ha reducido significativamente el tiempo de calculo.

En la Fig. 7.5 presentamos el cdlculo numérico de las MQC de orden 0, 2 y
4 para la hidroxiapatita, y lo comparamos con los resultados analiticos exactos.
Dado que el sistema de interés es unidimensional con un Hamiltoniano DQ, los
resultados analiticos se obtienen mediante un mapeo a un sistema de fermiones no-
interactuantes. Podemos apreciar un excelente acuerdo entre ambos. Las coherencias
de orden 0 y 2 oscilan, mientras que la coherencia de orden 4 no se desarrolla, debido
al caracter unidimensional del sistema estudiado.
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Figura 7.5: Comparacién entre los resultados analiticos de las coherencias de orden

0 y 2 del sistema estudiado (arriba) con los obtenidos numéricamente, mediante la
evolucion del estado entrelazado (abajo).
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7.6. Conclusion

En este Capitulo, hemos discutido acerca de las limitaciones que aparecen para
evaluar numéricamente la dindmica de un estado mezcla. En calculos tipicos efec-
tuados en la comunidad de NMR, la manipulacion de la matriz densidad de dimen-
sion 2V x 2V réapidamente satura la memoria disponible. Asimismo, el célculo de la
dindmica mediante descomposicién en estados puros y posterior promedio demanda
tiempos de ejecucién que aumentan exponencialmente con N. Para sobrellevar estos
obstéaculos de calculo hemos propuesto una estrategia que supera ampliamente a los
métodos vigentes. Esta se basa en el paralelismo cuéantico, que permite reemplazar
el promedio sobre ensamble por un céalculo de un tnico estado de superposicion
aleatoria. El método propuesto en trabajos anteriores apuntaba a la evaluacién de
observables locales, cuando el estado inicial también es local. Aqui hemos removi-
do esa restriccion al considerar un estado inicial con polarizaciéon homogéneamente
distribuida en todo el sistema. La importancia de la nueva estrategia aparece particu-
larmente en sistemas inhomogéneos, tal como ocurre en la mayoria de las situaciones
experimentales. Ahora un tnico calculo permite, en principio, la evaluaciéon completa
del observable magnetizacién total. Remarcamos también que no se requieren hipéote-
sis ad-hoc respecto a la dindmica, y mas importante atin, no realizamos ningun tipo
de truncamiento del espacio de Hilbert.

Hemos analizado dos casos inspirados en experimentos de NMR. En uno de
ellos, estudiamos una variante del eco magico. Alli observamos un excelente acuerdo
entre las simulaciones numéricas completas (cdlculo serial) y las obtenidas mediante
el calculo en paralelo propuesto, para un sistema de N = 12 espines. Mas aun,
hemos simulado el mismo experimento aumentando sustancialmente el tamano del
sistema a N = 25 espines. Este cdlculo, que requeriria tiempos de ejecucién serial
abrumadoramente largos (de mas de 100 anos) fue realizado en 6 dias en una placa
de video.

Por otro lado, hemos estudiado la polarizacion de un cristal de hidroxiapatita,
imitando el protocolo experimental introducido en la Ref. | |. Los resultados
indican un excelente acuerdo entre el célculo de conjunto estadistico y el céalculo
que aprovecha el paralelismo cudntico. Estos resultados son de gran utilidad para
determinar la complejidad, mediante las Coherencia entre Cuantos Multiplos, de un
estado cuantico en diferentes etapas de evolucion.

La herramienta aqui desarrollada abre las puertas a un nuevo horizonte de posi-
bilidades para realizar simulaciones eficientes de sistemas con un importante ntimero
de espines acoplados. Nuestro estado, siendo representativo de un estado de polari-
zacion inicial, permitiria simular, mediante secuencias temporales de Hamiltonianos
apropiados, cualquier secuencia de pulsos, incluso experimentos multidimensionales
completos.
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Capitulo 8

Comentarios Finales

8.1. Conclusiones

A lo largo de esta Tesis hemos estudiado sistematicamente la dinamica de sis-
temas cuanticos abiertos y cerrados, haciendo especial énfasis en los procesos de
decoherencia e irreversibilidad. Para ello, el testigo dinamico utilizado ha sido el Fco
de Loschmidt (LE), que cuantifica la sensibilidad de una evolucién cuédntica ante
perturbaciones no-controladas. La idea subyacente a lo largo de toda la Tesis que
justifica la eleccién de los modelos estudiados y métodos aplicados, radica en estable-
cer condiciones de validez para la hipdtesis central de irreversibilidad. Segin ésta, el
grado de complejidad intrinseca de un sistema de muchos cuerpos amplifica el efec-
to de minimas perturbaciones, estableciendo la magnitud de la irreversibilidad. El
contraste entre los modelos tedricos, que involucran sistemas de tamario finito, con
los experimentos, sugiere que la irreversibilidad podria ser un fendmeno emergente
del Limite Termodindmico (TL). Por ello, hemos procurado estudiar propiedades
emergentes de este TL, N — 0o, aumentando progresivamente el tamano N de los
sistemas multiespin analizados.

Hemos abordado diferentes sistemas, en orden creciente de complejidad, co-
menzando a partir de modelos simples, con dindmicas que mapean a fermiones
no-interactuantes hasta modelos mas complejos, de muchos espines interactuantes.
Hemos sido capaces de identificar Transiciones de Fase en la Dindmica Cudntica
(QDPT), asociadas a cambios drasticos en la dindmica de observables especificos,
que surgen como consecuencia de la interaccién entre el sistema de interés con un
ambiente, cuando este tultimo es considerado en el TL.

En particular, en el Capitulo 2 hemos estudiado el transporte electronico es-
tacionario a través de un sistema de dos niveles (TLS) conectado a procesos de
decoherencia, nuevamente asociados a ambientes en el TL. En este caso, tuvimos es-
pecial cuidado en asegurar que esta interaccién preserve la probabilidad dentro del
sistema. Alli, analizamos si la conductancia resulta un buen testigo para observar la
QDPT que congela las oscilaciones naturales de un TLS.

Para ello, en lugar de resolver la dinamica completa del sistema abierto que brin-
da el formalismo de Keldysh, hemos adoptado el tratamiento del problema mediante
una simplificacién de las Ecuaciones Generalizadas de Landauer-Biittiker, tal como
son planteadas en el modelo D’Amato-Pastawski. Hallamos que la QDPT del TLS

123
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no se presenta en la conductancia electrénica estacionaria a menos que ya ocurra a
nivel del Hamiltoniano efectivo. Notablemente, hemos visto que, para determinadas
mediciones, la transicion dinamica esta oculta debido a la presencia de una antire-
sonancia fantasma. Otro fendémeno resaltable aparece cuando la interaccién con el
ambiente excede cierto valor critico. En tal caso, el ambiente puede absorber uno
de los sitios y, en consecuencia, el sistema de dos niveles se comportara como un
sistema efectivo de un tnico nivel de energia.

En el Capitulo 3, hemos introducido el observable que ha constituido el eje cen-
tral para proponer la Hipdtesis Central de la Irreversibilidad, éste es el LE, es decir
la cantidad de excitacién recuperada luego de revertir imperfectamente su dinamica.
Hemos derivado una ecuacion diferencial exacta para describir la evolucion del LE,
asi como también una ecuacién andloga para la Probabilidad de Supervivencia de un
estado inicial. Esta ecuacion nos permite evaluar teérica y numéricamente el com-
portamiento de la tasa de decaimiento del LE, que quedd6 explicitamente expresada
como un valor de expectacion de la perturbacion.

Con estas herramientas, estudiamos el efecto que tiene una perturbacién sobre
el sistema de dos niveles en dos casos particulares. En primer lugar, consideramos
un ambiente Markoviano, es decir que no tiene memoria y podemos despreciar su
estructura energética. En segundo lugar, hemos tenido en cuenta los efectos de me-
moria introducidos por un ambiente finito. En ambos casos hemos supuesto que el
ambiente perturba a un unico estado del sistema, lo que denominamos ambiente qui-
ral. Los resultados muestran la presencia de un comportamiento critico de nuestro
testigo dindmico, que se expresa como una no-analiticidad de la tasa de decaimien-
to del LE en funcién de la intensidad de la interacciéon con el ambiente. Para un
valor critico de la interaccién, las oscilaciones de la Probabilidad de Supervivencia
se congelan y, a partir de ese valor, el sistema entra en un régimen sobreamor-
tiguado. Notablemente, de acuerdo con esta formulacién, la decoherencia aparece
naturalmente como un efecto no-uniforme en el tiempo. Esta depende del estado
del sistema y de la interaccion especifica con el ambiente. Asi, observamos que el LE
posee periodos de mesetas, que se correlacionan con cancelaciones temporarias de la
tasa de decoherencia. Estos resultados son consistentes con recientes observaciones y
reaparecen al considerar otros modelos y dindmicas, tanto numéricas | ] como
experimentales | ].

En el Capitulo 4, hemos empleado un modelo bosén-espin para estudiar la deco-
herencia de un oscilador arménico debido a su interaccién con un ambiente binario
no-degenerado. El enfoque que hemos adoptado aqui es conceptualmente diferente
de los Capitulos previos, e incluso distinto a la visién usual de sistemas cudnticos
abiertos, dado que aqui el nimero de estados permitidos del sistema es mucho mayor
que los del ambiente. Una particularidad de nuestro modelo es que la dindmica del
proceso de transicién entre los dos estados de espin estd limitada a ocurrir mien-
tras el oscilador transita a través de un valor especifico de su coordenada arménica.
Un resultado interesante es que esta situacion esta bien descripta en términos de la
teoria de Landau-Zener, originalmente desarrollada para describir transiciones en un
sistema de dos niveles que evoluciona bajo una interaccién dependiente del tiempo.

Mediante el LE, hemos cuantificado la degradaciéon que un ambiente binario
produce en la fase cudntica . En particular, nos concentramos en la fragilidad de
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superposiciones coherentes de paquetes de onda (estados no-locales) relativa a su-
perposiciones incoherentes de los mismos paquetes. Los resultados nos indican que
las superposiciones coherentes de paquetes semiclasicos asociados a energias diferen-
tes son mas fragiles que los incoherentes. Esta fragilidad aumenta con la diferencia
de energia, es decir, paquetes no-locales en la representacion energia son mas fragiles
que paquetes de onda individuales, ante perturbaciones de ambiente binario.

Con el propésito de modelar sistemas mas cercanos a los experimentos que se
realizan en Cérdoba, a partir del Capitulo 5 comenzamos a estudiar dinamicas de
sistemas de espines interactuantes. La evaluacién numérica de estas dinamicas de
espines se realiza mediante un algoritmo de paralelismo cuéntico | |, en la
aproximaciéon de Trotter-Suzuki, altamente optimizado implementado en procesa-
dores graficos (GPU) | ]. Esto nos permite considerar el espacio de Hilbert
completo de sistemas més grandes que los que se abordarian con métodos conven-
cionales. En consonancia con los experimentos de Resonancia Magnética Nuclear
(NMR), el observable LE local se manifiesta como un exceso de polarizacién en el
mismo espin donde se ha inyectado en el instante inicial, luego del procedimien-
to de reversién descripto. Por ello, la evaluacion numérica del eco en sistemas de
espines requiere de una definicién mas general que la estudiada en modelos de un
cuerpo, esta vez en términos de una funciéon de autocorrelacion. En este Capitulo
definimos esta funcion de autocorrelacién de espin y la evaluamos en una serie de sis-
temas finitos de espines, mostrando una gran variedad de regimenes dinamicos. Con
el proposito de analizar una posible emergencia del TL a medida que N aumenta,
adoptamos un modelo de interacciones todos contra todos. La dindmica hacia adelan-
te esta generada por un Hamiltoniano Dipolar truncado reversible H, que provee una
descomposicion natural del espacio de Hilbert en subespacios de una proyeccion de
espin definida. Como en los experimentos originales, una perturbacién no-reversible
) acopla subespacios que estan separados por un brecha de energia controlable.

Analizamos aqui un régimen en el cual la perturbacion induce interacciones efec-
tivas de dos y de cuatro cuerpos. Estas interacciones efectivas pueden mezclar estados
que no estaban directamente acoplados por el Hamiltoniano Dipolar. Méds atin, estas
interacciones estan caracterizadas por una Regla de Oro de Fermi (FGR) efecti-
va, cuyo rango de validez aumenta hacia perturbaciones mas débiles a medida que
N aumenta. El andlisis de este umbral respeta una secuencia especifica: primero

N — o0 y luego HiH — 0%. Asi, en el TL, incluso una perturbacién mintscula

conllevara al decaimiento del LE, gobernado por una FGR efectiva y a la posterior
equilibracion de la polarizacién. La FGR efectiva se acentiia debido al mecanismo de
proliferacion de interacciones efectivas. Sin embargo, se ha observado que el modelo
empleado no contiene suficiente jerarquia en la red de interacciones, como para que
su exploracién mediante la dindmica natural sea un ingrediente determinante en la
tasa de decoherencia. Asi, no resulté apropiado para evaluar la Hipdtesis Central de
la Irreversibilidad.

En cualquier caso, en el modelo estudiado resulté muy interesante observar que
la propia dindmica hacia adelante puede producir la equilibracion asintética de la
polarizacion en todo el sistema. Notablemente, si el sistema permanece equilibrado
durante un tiempo mayor que el de la FGR efectiva, permanecera asi irreversible-
mente. Por lo tanto, pese a que el estado equilibrado contiene correlaciones que
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codifican el estado inicial del sistema, éstas se vuelven irrelevantes en presencia de
pequenas perturbaciones. Este hecho repercute directamente sobre la capacidad de
revertir el Hamiltoniano. En este modelo todos contra todos, es el propio sistema
el responsable de los procesos de decoherencia y equilibracion descriptos. En otras
palabras, uno podria afirmar que, como consecuencia de una minima perturbacion,
el sistema se ha convertido en su propio ambiente.

En contraste, en el Capitulo 6 hemos estudiado un modelo que consiste en dos
sistemas de espines en mutua interaccién, en el que uno actiia como sistema y el otro
como ambiente. La idea inicial era que la dinamica interna de uno de los sistemas
sea simple, es decir integrable, a los efectos de facilitar evaluaciones analiticas. Por
ello, consideramos anillos con interaccion interna tipo XY, que puede mapearse a un
problema de un cuerpo, mientras que el acoplamiento entre ellos, descripta por una
interaccién Dipolar, posibilita un apreciable grado de mezcla. Hemos cuantificado
sistematicamente el decaimiento del LE para este modelo. En concordancia con el
procedimiento descripto en el Capitulo 5, para analizar la posible emergencia del
TL, hemos aumentado progresivamente el tamano del sistema.

En este modelo, hemos observado que el comportamiento a tiempos largos difiere
segun la paridad de cada anillo. Este fenémeno ya ha sido observado anteriormente
y su origen radica en la posibilidad de conmensurar frecuencias dependiendo de la
paridad.

Estudiamos sistematicamente el decaimiento del LE que resulta exponencial para
tiempos largos o perturbaciones grandes. Vimos que estas tasas de decaimiento se
van irremediablemente a cero cuando la perturbacion se desvanece. Sin embargo, a
perturbaciones mayores, la tasa de decaimiento puede separarse en dos términos. El
mas importante sigue la prescripcién de la FGR, en el sentido que resultan propor-
cionales al cuadrado de la perturbacién. Esto es esperable en sistemas de tamano
finito. Sin embargo la tasa de decaimiento contiene un término constante que no de-
pende de la perturbacion y que es obtenido de extrapolar la tasa hacia perturbacion
nula. Este valor finito parece consistente con la Hipdtesis Central de la Irreversibili-
dad que hemos discutido previamente: La complejidad propia del sistema-ambiente,
considerado en su conjunto, amplifica el efecto de cualquier minima perturbacién
que exceda cierto pequeno umbral.

Finalmente, en el Capitulo 7, desarrollamos una nueva herramienta que podria
resultar de suma utilidad para evitar las limitaciones que aparecen al evaluar numéri-
camente la dindmica de un estado mezcla. Aqui, proponemos una posible solucion a
estas limitaciones, extendiendo el algoritmo de paralelismo cudntico. Este, que con-
siste en reemplazar el promedio sobre el conjunto estadisticamente representativo
por un calculo de un inico estado de superposicién aleatoria, es ahora implementa-
do considerando un estado inicial homogéneamente distribuido en todo el sistema.
Esta condicion es usual en la mayoria de los experimentos de NMR. En particular,
en las implementaciones que estan siendo desarrollados en el LaNalS de RMS en
Cérdoba para evaluar la irreversibilidad y decoherencia, como procedimientos tipo
Eco Mégico para el LE, y en las secuencias que buscan evaluar Coherencias entre
Cuantos Multiplos (MQC) para cuantificar el grado de complejidad inducido por la
dindmica cuéntica.

Con el objeto de convalidar nuestro método, hemos analizado dos casos de par-
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ticular interés, inspirados en experimentos de NMR. En uno de ellos, estudiamos
una variante del eco magico. Alli, observamos un excelente acuerdo entre las simu-
laciones numéricas completas (célculo serial) y las obtenidas mediante el cdlculo
con nuestra implementacion del paralelismo cuantico. Ademas, mostramos el mismo
calculo aumentando sustancialmente el tamano del sistema, que requeriria tiempos
de ejecucion abrumadoramente largos mediante el calculo que considere ensambles
estadisticos completos. En un segundo modelo, hemos estudiado la polarizacion de
un cristal de hidroxiapatita, imitando un protocolo experimental de MQC. Los re-
sultados indican un excelente acuerdo entre el calculo de conjunto estadistico y el
calculo que aprovecha el paralelismo cuantico.

La herramienta aqui desarrollada abre las puertas a un nuevo horizonte de posi-
bilidades para realizar simulaciones eficientes de sistemas con un importante niimero
de espines acoplados. Nuestro estado inicial, siendo representativo de un estado de
polarizacion inicial, permitiria simular, mediante secuencias temporales de Hamilto-
nianos apropiados, cualquier secuencia de pulsos, incluso experimentos multidimen-
sionales completos.

8.2. Perspectivas futuras

Una posible extension del estudio de las QDPT mediante el decaimiento del LE
consistiria en analizar un sistema de dos espines en presencia de un ambiente de espi-
nes bajo la accién de otro Hamiltoniano, como el descripto en el Capitulo 6. Aunque
la QDPT fue ampliamente estudiada en el grupo en términos de la dinamica a tiem-
pos positivos, la reversion temporal sélo ha comenzado a considerarse recientemente.
La evaluacion de v g en este tipo de sistemas se puede realizar, en principio, de va-
rias formas. Una de ellas consiste en resolver la dinamica unitaria total de un sistema
de dos espines acoplados a una cadena finita de espines y evaluar la funcion de au-
tocorrelacién de espin a partir de ella. Otra forma seria resolver numéricamente la
ecuacion maestra de Lindblad o las ecuaciones generalizadas de Landauer-Biittiker
correspondientes.

En el modelo que hemos estudiado en el Capitulo 6, encontramos que el valor
finito de la tasa de decaimiento del 1E a perturbacion nula es muy pequeno. Atribui-
mos esto al hecho de que la dindmica de cada anillo es demasiado simple (integrable
en el limite de acoplamiento nulo), por lo que la complejidad responsable del decai-
miento independiente de perturbacién solo existe en presencia de la interacciéon. Una
via posible para probar esta suposicion, radica en el andlisis de modelos de anillos
cuyas dinamicas internas sean mas complejas, por ejemplo, una interaccién Dipo-
lar con segundos vecinos. Esta serfa s6lo una primer alternativa, pues la geometria
unidimensional seguiria siendo una limitacién para nuestra hipotesis de que en un
cristal la complejidad se incrementa en forma exponencial con el grado de evolucién
dindmica.

Finalmente, nos ha quedado pendiente, por un lado, el uso de la nueva técnica
computacional presentada en el Capitulo 7, basada en la utilizacién del estado entre-
lazado construido, en la simulacién de un experimento real. Por otro lado, restaria
poner a prueba los conceptos de fragilidad de estados de diversa complejidad, de los
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que estudiamos en el Capitulo 4, en experimentos de preparacion como los descriptos
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