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Resumo

O ponto central desta dissertagdo é explorar como a geometria em uma rede de spins
pode influenciar nas correntes de magnetizacao, e se a imposicdo de uma assimetria
geométrica é capaz de induzir a ocorréncia de retificagdo. Sao investigadas redes de spin
sem contato com reservatorios, descritos pelo modelo XX, com geometria triangular e sem
campos magnéticos externos. Foram analisadas as ocupagoes médias de spin em cada sitio
para diferentes estados iniciais através de simulagbes numéricas no intuito de verificar
propensoes causadas pela geometria. Em todos os casos abordados foram observadas uma
quantidade maior de ocupacoes no lado em que o sistema apresentava um nimero maior
de sitios. Em seguida sdo abordadas redes em contato com reservatorios de magnetizacao,
descritos pelo modelo XX e XXZ, com diferentes geometrias, incluindo casos simétricos e
assimétricos, com suas dindmicas regidas pela equacao mestra de Lindblad. Para esses
foram incluidos campos magnéticos externos homogéneos e nao-homogéneos e também
diferentes configuracoes dos reservatorios nos quais o sistema é acoplado. Foram calculadas,
através de simulagoes numéricas, as correntes nessas redes e também coeficientes de
retificagdo para cada caso. Foi observada a ocorréncia de retificacdo em todos os casos

geometricamente assimétricos em que um campo nao-homogéneo é aplicado, tanto no

modelo XX quanto no XXZ.

Palavras-chave: Retificacao, sistemas quanticos fechados, sistemas quanticos abertos,

redes de spin bidimensionais.






Abstract

The main point of this thesis is to explore how the geometry of a spin lattice can influence
spin currents, and if a geometric asymmetry is able to induce rectification. Spin lattices
in quantum closed systems, described by the XX model, with triangular geometry and
without external magnetic field applied are investigated. The average occupation of spins
on each site are analyzed through numerical simulations, considering different initial states,
in order to verify propensities caused by the geometry. In all the addressed cases, the
occupations were mostly on the side that presented more sites. Then, lattices with different
geometries, including symmetric and asymmetric cases, in contact with reservoirs described
by the XX and the XXZ models, with dynamics governed by the Lindblad master equation
were explored. For those, homogeneous and non-homogeneous external magnetic field
are applied and also different configurations for the reservoirs are considered. Through
numerical simulation, currents and rectification coefficient are calculated for each case
and the occurrence of rectification were observed in all cases with geometrical asymmetry

when a non-homogeneous magnetic field was applied.

Keywords: Rectification, closed quantum systems, open quantum systems, bidimensional

spin lattice.
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1 Introducao

A compreensdo de fenémenos de transporte é importante tanto para a fisica
fundamental quanto para aplicagoes tecnoldgicas de peso. Dentre eles destaca-se aqui a
retificagado, caracterizada pela magnitude da corrente em um sistema depender de seu
sentido de propagacao. Isto ¢, quando um sistema ¢é colocado em contato com reservatorios
que gerem uma corrente, e apés um dado tempo esse sistema atingir um estado estacionario
de nao equilibrio (situagao em que o fluxo é constante entre os reservatorios), associa-se
um valor J(f) para essa corrente, como representado na Figura 1. Entao, inverte-se esses
reservatérios e, ao atingir o novo estado estacionario de nao equilibrio, associa-se um
novo valor J(—f), como representado na Figura 2. Se essas quantidades nao possuirem os

mesmos valores em moédulo, diz-se que esse sistema retifica.

()

-c----08

Figura 1 — Sistema com corrente J( f) associada & primeira disposi¢ao dos reservatorios.

J(-f)

--c-- -0

Figura 2 — Sistema com corrente J(—f) associada & inversao da disposicao dos reservaté-
rios.

O carater desses reservatorios pode variar de acordo com o sistema, podendo ser
geradores de correntes térmicas ou elétricas, por exemplo. Sendo assim, a retificacao é um

fendmeno essencial para a construgao de diodos [1-3].

Os toy models de sistemas quanticos de muitos corpos tém papel fundamental na
area, pois permitem entender aspectos qualitativos de sistemas de muitos corpos como um
todo, ndo raro descrevem acuradamente sistemas fisicos, e, mais recentemente, podem ser
arquitetados em uma variedade de plataformas experimentais [4-7]. Dentre esses modelos
estd o de Heisenberg e suas generalizagoes, como os modelos XYZ, XXZ, XY e XX, por
exemplo. Através desses, e também de outros modelos, é possivel representar cadeias de
spin, calcular correntes de energia e magnetizacao presentes e explorar a ocorréncia de
retificagao em sistemas quanticos [8-10]. Embora sejam mais comumente utilizados em
casos unidimensionais, com as adaptagoes apropriadas eles ainda podem ser empregados

na descricao de redes com mais dimensoes.
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Apesar da retificacdo ja ser utilizada em dispositivos eletrdnicos [11-13], como o
diodo, ainda faltam informagoes sobre os requisitos necessarios para sua ocorréncia em
sistemas quanticos. Diversos estudos em cadeias de spin foram realizados [8,10,14-16] e
sabe-se que assimetrias no sistema sao imprescindiveis para que o fendmeno seja observado.
Porém, ha casos de assimetrias que nao sao suficientes, como por exemplo no modelo XX
unidimensional com interagao entre primeiros vizinhos, onde a aplicacao de um campo
graded ! ou interacoes do tipo graded ndo alteram a magnitude da corrente magnética (de
spin), e portanto nao ha retificagdo. Ao contrario do que ocorre no modelo XXZ, em que

esses perfis de configuragdes dos pardmetros do modelo sdo o bastante [8,17].

Resultados abordando a condutividade térmica, aonde as correntes de energia que
propagam pelo sistema sao analisadas, também ja foram obtidos. Em [9] foi observado
em cadeias regidas pelo modelo XXZ unidimensional, com estrutura graded, a ocorréncia
de retificacdo de energia mesmo sob a aplicagdo de um campo magnético homogéneo.
Ja em [10] foi estudado o controle dessa corrente, constatando que a mudanga de sinal
da retificacao possui dependéncia com o campo magnético, temperatura, parametro de

anisotropia e também com o tamanho do sistema.

Entretanto, quando tratando-se de sistemas bidimensionais pouco se sabe sobre o
comportamento das correntes, e por conta do grau de liberdade dimensional oferecido, é
factivel explorar diferentes geometrias e como elas podem afetar a dindmica do sistema.
Em [18], é proposto um modelo bidimensional para o gis de Lorentz com muitas particulas,
explorando a retificacdo térmica induzida pela geometria. Sao calculadas as correntes
de calor e coeficientes de retificacdo para sistemas trapezoidais, variando parametros
referentes a geometria. Foi observada a ocorréncia de maior retificacao quanto mais
assimétrico o sistema se apresentava, e também foi obtida uma relacao universal para o
coeficiente de retificagdo dependente apenas dos parametros geométricos e da temperatura

dos reservatorios.

Esta dissertacao tem como objetivo investigar como assimetrias geométricas em
redes bidimensionais podem interferir no transporte de spins e se sao capazes de induzir
retificacdo de correntes magnéticas por conta dessa caracteristica. Sao abordados os
modelos XX e XXZ com e sem a aplicagdo de campos magnéticos externos e verifica-se
que na presenca de campos magnéticos nao-homogéneos ambos os modelos apresentam a

ocorréncia de retificagdo quando uma assimetria geométrica ¢ imposta.

O trabalho foi dividido da seguinte forma: No capitulo 2 sao revisados alguns
conceitos no contexto de sistemas quanticos abertos e fechados, assim como os formalismos
matematicos que serao utilizados. O capitulo 3 traz os modelos que serao empregados,
a forma como é realizado o calculo de correntes de magnetizacdo para os casos uni e

bidimensionais, e também sao introduzidos conceitos e calculos referentes a retificacao,

1 Configuracio que varia gradualmente no espaco.
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assim como casos em que esse fendomeno ja foi observado na literatura. Por fim, no capitulo
4 sao apresentados os resultados obtidos para os sistemas abertos e fechados, discutindo e

comparando cada geometria e configuracao abordada.
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2 Conceitos e estrutura matematica

Neste capitulo é realizada uma revisdo dos conceitos e formalismos matematicos
utilizados no decorrer do trabalho. Primeiramente sao abordados no contexto de sistemas
quanticos fechados o operador de evolucao temporal, a equagao de movimento e o calculo
de observaveis. Em seguida, discute-se sistemas quanticos abertos, sua dinamica e solucao
da equacao de movimento para estados estacionarios de nao-equilibrio. Por fim, é feita a

descrigao dos reservatérios que serao especificamente considerados nessa dissertagao.

2.1 Sistemas Quanticos Fechados

Na mecéanica quantica, um estado fisico pode ser representado por um vetor de
estado pertencente a um espaco vetorial complexo, dotado de produto interno, completo e
separavel, chamado espaco de Hilbert . E postulado que esse vetor, também chamado de
ket e representado por [¢), possui toda a informagao sobre o sistema fisico, e é por isso

denominado estado do sistema. [19].

Em um sistema quantico fechado a dinamica do estado é dada pela equacao de

Schrodinger:
H) [0(0)) = i 1(0) (21)

onde H(t) é a Hamiltoniana do sistema e a constante de Planck £ foi definida igual a 1. A
solucao da equagao pode ser representada em termos do operador unitario de evolugao
temporal U(t,1y), que transforma o estado |[¢(tp)), em um dado instante ¢, inicial no

estado [¢(t)) no instante t. Ou seja,
() = Ut t0) [¢ (o)) - (2.2)

Para um sistema isolado, com Hamiltoniana independente do tempo, o operador

de evolucao temporal possui a forma:
U(t,ty) = exp [—i(t — to)H]. (2.3)

Sabendo-se o vetor |¢(t)), é possivel obter o valor médio de um observével associado a um

operador hermitiano A a partir da relacao:
(A)(t) = ()] Aly (1)) - (2.4)

Esse formalismo trata sistemas em que todos os membros de um ensemble (cole¢ao

de sistemas fisicos identicamente preparados) sao caracterizados por um mesmo ket de
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estado, e sao chamados ensembles puros. Porém, em muitos casos nao é possivel ter acesso
a toda a informagao do sistema para descrevé-lo dessa forma, visto que pode estar sujeito
a incertezas tanto de carater cldssico como na preparagao do estado [20]. Torna-se entao

necessario um formalismo que inclua esse carater probabilistico.

Em 1927, John von Neumann introduziu o formalismo da matriz densidade, ou
operador densidade, com o qual é possivel descrever tanto ensembles puros quanto mistos

(ndo puros). Esse operador pode ser definido como:
p=D_pili) (Wil - (2.5)
onde p; representa a probabilidade do sistema encontrar no estado [i;), 0 < p; < 1 e
>:pi = 1. Ele possui as seguintes propriedades:
e Normalizado: Tr(p) = 1,
e Hermitiano: p = pf,
e Definido positivo: (¢| p|¢) > 0, V).
A evolugao temporal do operador densidade p(ty) é dada pela evolugao temporal

dos vetores de estado [¢;(to)), regidas pela equacao de Schrodinger. O estado do sistema

no instante t sera portanto:
sz (t,t0) [(to)) (wu(to) U (2, 20) , (2.6)
podendo ser escrito como:

p(t) = Ut to)p(to)U (2, 1) - (2.7)

Diferenciando a equagdo (2.7) em relagdo ao tempo e utilizando a equagao de

Schrodinger (2.1), obtemos a equacao de movimento da matriz densidade:

d

at’
conhecida como equacao de Liouville-von Neumann [21].

—ilH.p] (2.8)

Como [1;(t)) pertence ao espago de Hilbert H, podemos utilizar a relagdo de
completeza >; |a;) (o;| = 1 e novamente obter o valor médio de um observavel associado

ao operador hermitiano A:
(A0 = 3 wile)] Al (0)
= ZZZPZ Vi) o) (o] A o) (] i(t)) (2.9)

= Tr[Ap(t)]
e como o trago ¢ uma operacao que independe da representacao, o valor médio pode ser

calculado em qualquer base.
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2.2 Sistemas Quanticos Abertos

2.2.1 Sistemas Quanticos compostos

Um sistema quantico aberto ¢é, de forma geral, um conjunto de sistemas acoplados
entre si . Para descrevé-lo como um todo é necessario utilizar a abordagem de sistemas

compostos.

Quando um conjunto de sistemas quanticos (S, S@, ..., S™) com seus respectivos
espacos de Hilbert (HW, H® ... H™) sdo considerados em conjunto, o espaco de estados
total H da combinac¢ao dos sistemas S = Zév SU) ¢ dado pelo produto tensorial entre os

espacos dos subsistemas:
H=HYVHD 2. .aHW. (2.10)

E os vetores de ‘H sdo combinagdes lineares dos vetores da forma produto:
N
V) = Q) Ivy) - (2.11)
j=1

Dado um operador OY) atuando no j-ésimo espaco, define-se um operador cor-
respondente atuando no espago inteiro, tomando-se o produto tensorial com operadores

densidade atuando nos espacos restantes:

0,=1991% .09 @1W-1g1W™. (2.12)

Assim, se OU) descreve a energia interna do j—ésimo sistema quando considerado sozinho,
O; descreve essa mesma energia interna quando o sistema ¢ considerado em conjunto com

os demais.

Um sistema quantico .S, associado a um espago de Hilbert H?, interagindo com o
ambiente A com espago associado H* pode ser visto como um sistema composto em que o

sistema quantico esta acoplado ao ambiente, representado na Figura 3.

Ambiente
(A)

Figura 3 — Representagao esquematica do sistema em contato com o ambiente, ou reserva-
torio.

A descricao total de um sistema composto pode vir a ser inviavel quando o ambiente

é um reservatorio com infinitos graus de liberdade [21]. Entao, para esses casos, é possivel,
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em algumas circunstancias, descrever a dinamica do sistema S utilizando a abordagem de

equagoes mestras.

2.2.2 Equacao Mestra de Lindblad

Diferentemente do que ocorre para um sistema fechado, a dindmica de um sistema
aberto nem sempre pode ser dada apenas por operadores unitarios. Por conta disso e da
dificuldade em descrever reservatorios, muitas vezes faz-se vantajoso utilizar o formalismo
de equagoes mestras, capazes de caracterizar a dinamica do sistema sem que haja a
necessidade de fazer uma descri¢ao total do ambiente (ou reservatério) com o qual ocorre

o acoplamento.

As equagbes mestras descrevem a dindmica do estado de um sistema aberto, que é,
tipicamente, um operador densidade. Portanto, a escolha de uma equacgao que caracterize
essa dinamica de forma apropriada é essencial. No contexto de sistemas quanticos abertos,
é necessario que essa dinamica resulte em estados quanticos e por conta disso a equacgao

mestra de Lindblad é vastamente utilizada [21]. Sua forma diagonal é dada por:

d , Nt 1
L(p) = —p=—ilH.pl+ > %(LipLy — ;{L;L;. p}) (2.13)
j=1

onde N ¢ a dimensao da matriz densidade, 7, sao constantes positivas e L; sao comumente
chamados de operadores de Lindblad, utilizados para descrever como ocorre a interacao
entre o sistema e o ambiente. Essa equacgao é restrita a sistemas Markovianos, ou seja, o
estado do sistema em um dado instante de tempo t pode ser obtido a partir de qualquer
estado em um tempo t' < ¢, ndao sendo necessario o conhecimento da sequéncia de estados

precedentes.

A demonstragdo matematica da equagao (2.13) foi feita por Gorini, Kossakowski
e Sudarshan em 1976 [22], na mesma época em que Lindblad (1976) provou em um

teorema que essa equacgao fornece a forma mais geral de um gerador de uma dinamica
Markoviana [23].

2.2.3 Solucdo da equacdo de Lindblad

E de interesse nesse trabalho obter o estado estacionario de nao-equilibrio (NESS'),
que satisfaz L(p) = 0. Essa solu¢do pode ser obtida quando o sistema em questao for

relaxante, ou seja, quando a dindmica possui um tunico estado assintético.

Para encontrar o NESS foi utilizado o método de vetorizacao, o qual consiste em

escrever matrizes em forma de vetores, sendo a operagao que realiza essa transformagao

L' Do inglés non-equilibrium steady state
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denotada por vec(+). Para matrizes 2 x 2 essa operagao® ¢ dada por:

vec (: 2) -, (2.14)

e para quaisquer matrizes A, B e C verifica-se a identidade:

@)

QL

vec(ABC) = (CT ® A)vec(B). (2.15)
Para simplificar a notagao, denota-se a vetorizagdo da matriz densidade como:

vec(p) = |p) - (2.16)

Utilizando as propriedades de vetorizagao na equagao de Linblad é possivel obter

(através do desenvolvimento no Apéndice A.2) a forma vetorizada da equacao:

d .
gl =1 eH) - (H' ©1))
(2.17)
* 1 ’
+ Z(Lj ®Lj)—-51e L+ (L) T @ 1)) p)
J
podendo-se escrever de forma mais intuitiva e compacta:
) = Wlp) - (2.18)
Para W independente do tempo, a solucao dessa equagdo pode ser escrita como:
lo(1)) = " 1p(0)) - (2.19)

Como o sistema que sera abordado nessa dissertacao possui a propriedade de ser
relaxante, o NESS ¢é atingido em um tempo suficientemente grande. Dessa forma esse

estado é obtido quando ¢t — co:

L lolt = 00)) = - lpu) = 0 (2.20)

e portanto,

pes) = lim € [p(0)) (2.21)

2 Uma definicdo mais geral dessa operacdo encontra-se no Apéndice A.1.
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2.2.4 Os operadores de Lindblad como reservatérios de Spin
2.2.4.1 Equacao de Lindblad discreta

Nesse trabalho sao abordadas redes de spin descritas pelo modelo XXZ (que sera
discutido em mais detalhes no capitulo 3), em contado com reservatérios de spin. Os

operadores que descrevem esses reservatorios sao dados por:

Ly =% f)o*, (2.22)

+ g% +iocY

5 sdo os operadores de Pauli atuando em sitios da rede.

em que o

A forma dos operadores L4 pode ser obtida através do método de interacoes
repetidas [8,17]. Para isso, assume-se uma cadeia de N spins unidimensional com interagoes
apenas entre primeiros vizinhos. Entao, adicionam-se mais dois spins 0 e N + 1, acoplados

aos sitios 1 e N, respectivamente. A nova Hamiltoniana total agora é dada por:
Hr=H+ Vy+ Vy, (2.23)

onde V; = ao}o},, + 0f0},,) descreve a interacao entre os sitios 0 e 1, e N e N + 1.

Para o tempo ¢ = 0, assume-se que o sistema esta desacoplado dos sitios adicionais

e entdao a matriz densidade total p; pode ser fatorada na forma:

pr = pe @ p(0) ® pp, (2.24)

onde pg e pp sao as matrizes densidade dos spins 0 e N + 1, respectivamente. Também

assume-se que em t = 0 os spins adicionais entao em equilibrio térmico, entao:

(1+fE)

o = iy o+ L2702

) (s

onde fE = <U§>7 €

1+ fp) +fD)

on = ) )+ 1=

) (s

para fp = (0% 11)-

A dindmica desse sistema aumentando é dado pela equacao de Von-Neumann:

d

= —|H
dtﬂT ’l[ T,PT],

tendo como solucao:
pr(t) = U(t)pr(0)U' (t)

sendo U(t) = e *Hrt,
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Para o esquema de interagoes repetidas, comega-se em t = 0 com pr(0) fatorado

como em (2.24), e permite-se que o sistema evolua até um tempo t = 7, de forma que:
pr(1) = U(T)(pe ® p(0) ® pp)U'(T). (2.25)

Entao, descartam-se os spins 0 e NV + 1 através do traco parcial:

p(7) = Trg p)(pr(7)).

Em seguida tomam-se novos spins dos reservatérios e constroi-se o novo estado:

pr(T) = pE @ p(T) ® pp.

O processo é repetido indefinidamente. Definindo p,, = p(nT), o procedimento pode ser ser

resumido pela expressao:

prs1 = Tre.p)(UT) (pE ® pn @ pp)U'(T)). (2.26)

Sendo essa uma versao discreta da equacao de Lindblad.

2242 Limitet —0

Para obter os operadores na forma (2.22) é necessario realizar o limite em que

7 — 0. Com esse objetivo, utiliza-se a férmula de Baker-Campbell-Hausdorft:

,7_2

2

entdo insere-se esse na equagao (2.26) e realiza-se os tragos parciais. Para o primeiro termo

—iHpT iHpTt

e pre = pr — it[Hr, pr] — —[Hr, [Hr, p7]] + ...,

tem-se:

Tr(g,0)(PE @ pr @ pD) = Pn,
para o segundo termo verifica-se que:

Trg.py([Hr, pr]) = [H, py]

e o terceiro termo é dado por:

Tr(p,p) ([Hr, [Hr, pr]]) = Trs.p) ([Vo, Vo, prl]) + Tr o) ([Viv, Vv, pr]])-

Pode-se observar que para a primeira ordem de 7 o acoplamento torna-se negligen-
ciavel, entao para que seja possivel obter uma contribuicao finita é preciso que V; dependa

do tempo de interacao 7, tal que:

Vi=\2otot + otoli) (227)
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em que 7y é uma nova constante. Com isso, define-se:

— S [Vo. Vo, prl] == 7D (pn),

3 (2.28)
.
- E[VN’ Vv, pr]] == 7Dp(pn)-
Assim sendo, a equagao (2.26) resulta em:
Prt1 = pn — i7[H, po] + 7(Dp(pn) + Dp(pn))- (2.29)

Dividindo a equacao por 7 e tomando-se o limite 7 — 0 obtém-se:

. Pn+1 — Pn - d .
;{)%f == ilH, p] + Dg(p) + Dp(p).

Utilizando a equagao (2.27) pode-se obter:

)

1
Dig.p)(p) = 32 LD pLEDT = {LEDLEDT, p},
s=+

com.
.D Y
L0 = 5(1 + fED) g

Fazendo uma alteragao de escala 2 — 7 chega-se na expressao (2.13) com L. dado por
(2.22).

Quanto mais proximo f estd de 1, mais intensamente o reservatorio estara forcando
a orientacao do spin em um sentido. Se f = 1, o reservatorio fara com que o spin no sitio
fique no estado up, enquanto para f = —1, o reservatorio fard com que o spin fique no
estado down. Para outros valores de f havera uma “competicao” entre dois reservatorios
atuando em um mesmo sitio, tal que para f = 0, resultara uma combinagao de estados up
e down com mesmas probabilidades nesse sitio. Por exemplo, considerando um tnico sitio,

dado pela matriz densidade:

_| P c
p= ( - —p)) (2.30)

em contato com um unico reservatorio de magnetizagao, representado pelos operadores:

Li=\/1+fo" e L_=/1— fo, (2.31)

terd como equagao de movimento:

d 1+ f—2p —c
—p=r . : (2.32)
dt —c —1—f
Para o NESS, caso em que % p = 0 é satisfeito, resultard em um sistema de equacoes:
b= 1+f
2’ (2.33)

c=0.
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Dessa maneira, quando f = 1 a matriz densidade no estado estacionario sera dada por:

(; g) | (234)

caracterizando o estado como spin up. J4 para f = —1 ela serd dada por

00
p= (O 1) : (2.35)

caracterizando o estado como spin down e resultard em

(120
p= (O 1/2) (2.36)

quando f = 0, que é combinacao dos dois estados com mesmas probabilidades.
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3 Modelos, corrente de spin e retificacao

Neste capitulo apresenta-se inicialmente os modelos que serao utilizados para
descrever uma rede de spins e como sao calculadas as correntes de magnetizagao para
sistemas unidimensionais. Em seguida, é feita uma generalizacao para o caso bidimensional
em que o numero de interagoes pode ser diferente para cada sitio. Por fim, é definido o
que se entende por retificagao, o calculo do seu coeficiente e discute-se alguns resultados

da literatura.

3.1 Modelos

Modelos integraveis tém um papel muito importante no entendimento de sistemas
quanticos de muitos corpos devido as suas solugoes exatas [24-27], sendo possivel também
aborda-los através de métodos numéricos e analiticos poderosos. Além disso, avancos
recentes em experimentos com atomos frios, ions armadilhados e dtomos de Rydberg

permitem que esses modelos sejam reproduzidos em laboratério [4-7].

O modelo de Hubbard é um dos mais importantes na fisica tedrica. A partir dele
é possivel descrever férmions interagindo em uma rede, possuindo um termo cinético
que permite o tunelamento (hopping) das particulas entre os sitios e também um termo
potencial de interac¢do no sitio (on-site). Acredita-se que ele seja capaz de exibir diversos
fendmenos fisicos como a transicao metal-isolante, antiferromagnetismo, ferrimagnetismo,
ferromagnetismo, liquido de Tomonaga-Luttinger e também a supercondutividade. Porém,
a compreensao das diversas propriedades desse modelo é considerada uma tarefa muito

dificil e por isso torna-se interessante explorar seus casos limites [28].

Um sistema em que os elétrons interagem fortemente ¢ um dos limites que pode ser
considerado, e a partir dele pode-se obter o modelo XYZ. Esse teve sua primeira solucao
exata obtida por Baxter, em 1971 [29] para o caso unidimensional. Comumente ele é

descrito pela Hamiltoniana na forma:

— T X Yy Ly z Z
H =Y (0g070] +ayolo? + Aoio?) (3.1)
(i)
onde o} com a € x,y, z sao as matrizes de Pauli atuando no k-ésimo sitio, os indices i e j
se referem a sitios que interagem entre si, tipicamente, primeiros vizinhos de uma rede, e

Qg, oy e A sao os parametros de acoplamento.

A escolha dos parametros pode separar esse modelo em diversos casos. Nesse

trabalho sao considerados o modelo XXZ, caracterizado por o, = o ¢ A # 0 e também o
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XY, dado por a, # o, e A = 0. Quando o, = ay(= a) e A = 0 o modelo XY torna-se
isotropico e é também chamado de XX. Para o modelo unidimensional com interacao entre
primeiros vizinhos, essa propriedade é interessante, pois ao transformar os operadores
de spin em fermionicos restam apenas termos cinéticos, o que caracteriza a dinamica
de particulas nao interagentes. O modelo XX pode ser reescrito apenas em termos dos

operadores o} e 0},

H=2a) (60 +0;0]), (3.2)
(4,5)
sendo interpretado mais facilmente como a propagacao de spins através da rede.
Além desses modelos preservarem a magnetizagao total, também é factivel a inclusao
de outras interacoes, como por exemplo a aplicacdo de um campo magnético externo

atuando separadamente em cada sitio. Essa interacao pode ser descrita pelo operador:
V= Z hiof, (3.3)

onde indice ¢ é referente ao sitio em que o campo h; é aplicado na diregéo a (a € z,y, 2).

3.2 Correntes de Spin

Uma das propriedades fundamentais das correntes elétricas é que elas obedecem

uma equagao de continuidade, devido a conservacao de carga:
pe=—V-]j., (3.4)

onde p. é a densidade de cargas e j. a densidade de corrente de cargas. Ao tratar-se de
correntes de spin, uma densidade de corrente de spin j, é introduzida e é abordada de
forma similar a partir da conservacao do momento angular. Se o momento angular total

for conservado, a equacao de continuidade pode ser escrita por:

d
SM=-V.j 3.5
dt Js (3.5)

onde M é a magnetizagao local (densidade de momento magnético) em uma diregao fixada.
Também podem ocorrer casos em que o momento angular total ndo é conservado, de forma

que a equacao de continuidade é dada por:

d
SM=-V.j+T 3.6
o Vi +T, (3.6)

em que T representa o termo de nao conservagao, ou seja, um gerador ou sumidouro de

momento angular [30].
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A corrente para spins up (ou down), autoestados de o*, para o modelo XXZ
unidimensional, com interagoes o, = o, = « apenas entre primeiros vizinhos, possui a
forma conhecida [8]:

Ji = 20(00}41 — 00%41), (3.7)

referente a corrente entre os sitios k e k + 1. Essa ¢é obtida através do calculo da variacao
temporal da magnetizagao local, ou seja, a variacao do valor esperado da ocupacao no

sitio k:

d
£<O'Z> = Jk,1 — Jk, (38)

para sitios k que nao estao em contato com reservatorios (desenvolvimento no Apéndice

B.1).

Utilizando uma formulagao andloga, é possivel tratar um sistema bidimensional
onde o nimero de interagoes nao ¢ necessariamente a mesma em cada sitio. Sendo o

sistema descrito pelo modelo XY, calcula-se:

R dp .
Shlon = gy mtoio) =1 (%)

e fazendo uso da equacao de Lindlad:

iw@:ﬂvﬂEMﬁ+D@ﬁ) (3.9)

Com isso, quando k£ ndo pertence as extremidades, obtém-se (através do desenvol-

vimento do Apéndice B.2):
d z Y T T LY
%(U,Q =2 (oofof — ayoia?) (3.10)
J

no qual a soma em j se refere a sitios que estao em contato com o sitio k. E quando

tratando-se do modelo isotrépico (o, = o, = «), tem-se a equagao de continuidade:

d z x x
%<0k) = 2 Z(Ugaj —opol) . (3.11)
J

Dessa forma podemos concluir que a variagao temporal do valor esperado da
ocupacao no sitio é a soma das correntes entre os sitios que interagem entre si. Mesmo
com uma ligeira diferenca entre o caso unidimensional, a corrente de spin ainda pode ser

descrita da mesma maneira.

Para o modelo XXZ o calculo das correntes nao se altera, visto que os termos
que se diferem do modelo XX comutam com oj. J& para situagoes em que campos

magnéticos sao incluidos podem aparecer termos adicionais no calculo do valor esperado
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da ocupacao, dependendo de qual for sua direcao. Para sitios que nao estao em contato
com reservatérios e um campo magnético na diregdo a(= x,y ou z) é aplicado, obtém-se

(através do desenvolvimento feito no Apéndice B.3):
d
%sz) =2« Z(Uzaf — opol) = 2hyea:(o}) (3.12)
j

onde g4, é simbolo de Levi-Civita. Ou seja, ao aplicar um campo magnético externo na
direcdo a # z o termo de nao conservacao de momento angular aparece, consistente com a

equacgao de continuidade (3.6).

3.3 Retificacio

Retificagao é um fendémeno de transporte caracterizado pela corrente em um sistema
possuir dependéncia com o sentido de propagacao. Um exemplo de interesse é a retificacao
térmica, observada pela primeira vez por Starr, em 1936, através de um experimento com
éxido de cobre [31]. Outro caso, mais recente e de grande importancia é o diodo elétrico,
componente retificador do transistor, elemento fundamental para o funcionamento de

dispositivos eletronicos.

Em cadeias de spin colocadas em contato com reservatérios de magnetizagao, um
fluxo associado a correntes de spin aparece. Se invertermos esses reservatorios, espera-se
que esse fluxo também seja invertido, e caso sua magnitude nao seja a mesma, dizemos que
esse sistema possui retificagao. Matematicamente, essa inversao pode ser descrita apenas
trocando o sinal de f do operador (2.22) [32]. Dessa forma podemos dizer que se um
sistema retifica, entdo a corrente J(—f) # —J(f), onde o sinal de J caracteriza o sentido

no qual a corrente se propaga. Com isso pode-se definir um coeficiente de retificagao:

HN+I=f)
I =J(=1)"

no qual os casos extremos em que R = 41 o sistema retifica totalmente e quando R = 0 nao

R= (3.13)

ocorre retificacdo alguma. Ha uma excecao em que o valor absoluto de R pode ser maior que
1 e até mesmo divergir, que ocorre quando se observa o efeito de one-way street (na auséncia
de campos magnéticos externos, a inversao da magnetizacao nos reservatérios acoplados a
rede ndo altera o sentido da corrente). Esse ¢ investigado em [33] para correntes de energia
no modelo XXZ, com uma distribuicao do tipo graded para pardmetro de anisotropia A e
também o modelo de Heisenberg (XXX) em que estende-se esse tipo de configuracao para

0s parametros o, e a.

Resultados abordando a retificagdo de correntes de spin em sistemas quanticos
também ja foram obtidos. Por exemplo, em [8] é analisado o modelo XXZ unidimensional
(Eq. 3.1 com a, = ) com interacao entre primeiros vizinhos, apresentando a existéncia de

retificagdo numa cadeia com N = 3 sitios em que o campo magnético externo h* # 0 (Eq.
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3.3) (nesse caso o campo é um gradiente linear que varia de —h até h ao longo da cadeia),
para diferentes valores de A (£ 0) e de f (=0, 0.5 e 1). Nesse mesmo trabalho também
é mostrado que quando A = 0 (modelo XX) a retificagdo nao ocorre, ainda quando na

presenca de um campo magnético externo gradiente.

Outro exemplo é em [14], o qual expoe a possibilidade de retificagdo em cadeias de
spin XXZ unidimensionais segmentadas, apresentando resultados para cadeias com maior
quantidade de sitios (V. =4,6,8 e 10) e tendo como ingrediente chave maiores valores do
parametro de anisotropia em metade do sistema e com retificagdo maxima quando uma

das metades da cadeia é descrita pelo modelo XX.

Dessa maneira, sabe-se que para que ocorra a retificacao o sistema deve apresentar
alguma forma de nao-homogeneidade, porém quando acrescentado um grau de liberdade
dimensional nao se sabe como a imposicao de uma assimetria geométrica possa fazer esse
papel. Por conta disso, neste trabalho busca-se estudar como a geometria de uma rede
interfere no processo de transporte de spins e se ela é uma possivel responsavel por induzir

retificacao de correntes magnéticas.
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4 Retificacao de correntes de spin em redes

bidimensionais

Neste capitulo primeiramente sao analisados sistemas fechados com assimetria
geométrica, apresentando resultados a respeito do comportamento das ocupagoes em redes
com 6 e 10 sitios para trés estados iniciais distintos. Em seguida discute-se a abordagem
utilizada ao incluir reservatorios em sistemas bidimensionais e sao apresentados resultados
acerca da retificacao em redes com diferentes geometrias, regidas pelos modelos XX e XXZ,

incluindo casos com campos magnéticos homogéneos e nao-homogéneos.

4.1 Propagacao de uma excitacao em uma rede fechada

No intuito de estudar a dindmica em sistemas com assimetria geométrica foram
realizadas simulacoes do modelo XX para duas geometrias triangulares em que nao ha
acoplamento com reservatérios. A evolugao temporal nesse caso é dada por um operador

unitario e ndo hé a necessidade de utilizar o formalismo de matriz densidade.

4.1.1 Geometrias abordadas

Duas redes triangulares foram utilizadas para analise do sistema fechado, uma com
6 e outra com 10 sitios. Foi estabelecida uma enumeracgao para os sitios de forma que
aumente da esquerda para a direita e de cima para baixo, como representado nas figuras
4a e 4b.

(a) Rede com 6 sftios (b) Rede com 10 sitios

Figura 4 — Redes utilizadas na simulacao de sistemas fechados. A enumeracao feita da
esquerda para a direita e de cima para baixo para fins computacionais e facilitar
a notagao.



34 Capitulo 4. Retificagdo de correntes de spin em redes bidimensionais

Essa geometria foi escolhida pois possui um ntimero maior de sitios de um lado em

comparacao com o outro, fornecendo uma assimetria para o sistema.

4.1.2 Estados iniciais

O estado total do sistema [¢)(t)) é dado pelo produto entre cada estado dos N
sitios. Foram escolhidos trés estados iniciais distintos em que cada sitio k£ esta em um
autoestado (up |1),0u down ||),) de of. Foi estabelecido analisar o comportamento dos
spins up e portanto os estados iniciais foram escolhidos de forma que para todos eles a

ocupacao total desses spins fosse a mesma. Os casos foram separados da seguinte maneira:

e Caso 1: Um spin up no sitio 1 e o restante com spins down:

[¥(0) = [Th 1:[ s - (4.1)

e Caso 2: Spins up nos sitios da direita e o restante com spins down:

POl == 3 M IIW;, (42)

onde n é a quantidade de sitios pertencentes as extremidades da direita. Essa situacao
é uma superposicao de possiveis estados em que o spin up estd em um dos sitios da

direita.

e Caso 3: Spins up com fases alternadas nos sitios da direita e o restante com spins

down:
1 N .
o)== 3 (0 TTW- (1.3

Esse estado inicial consiste em inserir uma fase alternadamente nos possiveis estados
em que o spin up esta em um sitio da extremidade direita da rede. Isso é feito na

intencao de verificar efeitos de interferéncia na propagacao ao longo da cadeia.

Uma representacao esquemética para 6 sitios é dada nas figuras (5a, 5b e 5¢), sendo

analogo para 10 sitios.



4.1. Propagagdo de uma excita¢io em uma rede fechada 35

(a) Caso 1 (b) Caso 2 (c) Caso 3

Figura 5 — Representagao dos trés casos de estados iniciais para uma rede de 6 sitios

4.1.3 Resultados

Com esses estados iniciais foram analisadas as dindmicas de sistemas com 6 e 10
sitios para a cadeia do tipo XX (3.2) com pardmetro de interagdo o = 1.0. Em sistemas
fechados nao é coerente avaliar o comportamento da corrente, visto que a ocupagao oscila
entre os sitios mudando seu sentido e o NESS ndo ¢ atingido. Por conta disso foi analisada
a ocupacao média em cada sitio e a soma das ocupagoes médias nos sitios da direita. A
soma ¢ levada em consideracao pois ha o interesse em saber se o sistema possui um lado
que “prefere” ser ocupado. Para a realizagao dessas simulagoes e geragao dos graficos foi
utilizado o software MATLAB® [34].

Nos resultados para 6 sitios, representados nos graficos (6a, 6b e 6¢), é observado
que os estados iniciais 1 e 2 resultaram em ocupacgoes médias muito parecidas, tendo
diferencas mais visiveis nos sitios 2 e 3. J& para o caso 3 observa-se uma maior distingao

entre as ocupacoes, sendo evidente a ocorréncia de maiores ocupacoes nos sitios da direita.

Para o sistema com 10 sitios, representados nos graficos (7a, 7b e 7c), observam-se
resultados mais distintos. No caso 1 verifica-se que as ocupagoes ficam mais homogene-
amente distribuidas entre os sitios, diferentemente do caso 2 em que é observado uma
menor ocupagao nos sitios 4 e 6. Nota-se um grande contraste para o caso 3, em que nao
foram observadas ocupagoes nos sitios 1 e 5, decorrentes de uma interferéncia destrutiva, e

também uma maior concentragao nos sitios da direita em comparag¢ao com os outros casos.

Em ambas as geometrias foram observadas maiores ocupagoes do lado direito,
sendo mais evidente para 10 sitios. Esse possui um caso mais marcante ao incluir as fases
alternadas, sendo observado interferéncias destrutivas ao longo da rede fazendo com que

os sitios 1 e 5 nao sejam ocupados.
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CASO 2
T

CASO 1
T

OCUPACAO MEDIA NO TEMPO

Sitios

OCUPACAO MEDIA NO TEMPO

Sitios

(a) Caso 1: [(0)) = [1); [Ti=2 V) (b) Caso 2: [(0)) = 75 ks i Ty [4);

0.7

CASO 3

OCUPACAO MEDIA NO TEMPO

(c) Cas

Sitios

0 3: [1(0)) = Z= SRoa (1) 1y [k 1)

Figura 6 — As colunas de 1 a 6 se referem a ocupacao média em cada sitio e a coluna (D)
¢ a soma das ocupagoes médias dos sitios da direita (4, 5 ¢ 6).

CASO 1

CASO 2
0.7 T T

0.6

§ 0.5 § 0.5
g 0.4 g °~4:
Sigos 1 2 3 4 5 sitsios 7 8 9 10 D
(a) Caso 1: [:(0)) = [1), TT}% [4); (b) Caso 2: [1(0)) = 7z Xkl 1) [Tz 1)

0.7

0.6

OCUPACAO MEDIA NO TEMPO

o

0.5F

0.4

0.3

0.2+

0.1F

CASO 3

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 D
Sitios

(c) Caso 3: [(0)) = =2 3327 (—1)* 1), Tk 1)

Figura 7 — As colunas de 1 a 10 se referem a ocupagao média em cada sitio e coluna (D) é
a soma das ocupacoes médias dos sitios da direita (7, 8, 9 e 10).



4.2. Correntes de spin em uma rede bidimensional aberta 37

Esses resultados trazem indicios de que a geometria pode ser um elemento signifi-
cativo no transporte de spins, visto que foi apresentada uma “preferéncia” em ocupar o
lado que possui um maior nimero de sitios. Dessa maneira torna-se interessante verificar a
ocorréncia de retificagdo de correntes de magnetizagao (spin) para redes com assimetrias

geométricas, sendo entao necessario analisar o sistema no qual sdo acoplados reservatorios.

4.2 Correntes de spin em uma rede bidimensional aberta

Ao acoplar os reservatorios de spin a rede o sistema torna-se aberto, e portanto a
sua dinamica agora ¢ regida pela equagao mestra de Lindblad, sendo necessario utilizar
formalismo de matriz densidade. Para investigar a retificacdo foram abordadas diferentes
geometrias com 6, 8, 9 e 10 sitios para os modelos XX e XXZ, sendo também incluidos
casos em que campos magnéticos externos homogéneos e nao-homogéneos na dire¢do z sao

aplicados.

4.2.1 Abordagem
4.2.1.1 Notacdo

O conjunto de reservatorios utilizados sdo separados em esquerda e direita. Reser-
vatérios da esquerda (E) ficam em contato com os primeiros sitios 1,2, 3, ..., n., onde n, é
o numero de reservatérios na esquerda. Os da direita ficam em contato com os tltimos
sitios NN — 1, N —2,.... N —ng+ 1, onde ng é o nimero de reservatorios da direita. Os
sitios sao enumerados como no caso fechado, da esquerda para a direita e de cima para
baixo de acordo com a geometria. A Figura 9 apresenta um exemplo de como essa notagao

¢ empregada em uma rede triangular composta por 6 sitios.

4.2.1.2 Estado Estacionario

Matematicamente, os estados estaciondrios sdo determinados pela equacao (2.20),
porém ao fazer simulacoes é importante verificar que esse estado foi atingido. Uma
propriedade desses estados é a estabilizacao do valor esperado da ocupagao nos sitios no

tempo, ou seja:
d

i
Da combinagao dessa equacao com a (3.11) pode-se concluir qualitativamente que a

op)=0. (4.4)

corrente que “entra” em um sitio deve ser a mesma que “sai”, podendo estender essa
propriedade para o sistema como um todo, analisando apenas as extremidades, de forma

que a corrente entre os primeiros sitios deve ser a mesma que nos ultimos.

Em sistemas unidimensionais o valor da corrente pode ser calculado entre o primeiro

e segundo sitio e comparado com a corrente entre os dois ultimos sitios, como representado
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na Figura 8. J& para sistemas bidimensionais pode-se verificar de uma maneira analoga,
analisando a soma das correntes entre sitios em contato com os que estao nas extremidades,

como representado na Figura 9 para uma rede com 6 sitios.

Reservatério
(D)

Reservatério

Figura 8 — Representacao para N sitios no caso unidimensional: No estado estacionario a
corrente entre os sitios do acoplamento em azul deve ser a mesma que entre os
sitios do acoplamento em laranja.

Reservatorio

(D)

Reservatorio

(D)

Reservatorio

(B)

Reservatorio
> (D)

Figura 9 — Representagao para 6 sitios no caso bidimensional: No estado estacionério a
soma das correntes entre os sitios com acoplamento em azul deve ser a mesma
que a soma das correntes entre os sitios com acoplamento em laranja.

Ou seja, para 6 sitios sabe-se que o sistema entrou no NESS quando

Jig+ Jig = Joag + Jos + 35 + Jzs = J

Y

e entao o valor de J, adequando-se para cada geometria, é utilizado para calcular o

coeficiente de retificagao dado pela equagao (3.13):

J()+I(=1)

=T —ICn

4.2.1.3 Cédigo

Para o sistema aberto as simulacdes foram realizadas no software Mathematica® [35],
fazendo uso da biblioteca qulib' [36], que dispoe de algumas ferramentas matematicas e

equacgoes utilizadas na area de Informacgao Quéantica.

L Biblioteca desenvolvida pelo grupo Quantum thermodynamics and quantum transport da IFUSP
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O programa consiste em vetorizar a equacao de Lindblad e aplicar o operador de
evolucao temporal na matriz densidade do estado inicial, também vetorizada, como na
equagao (2.19). Foram utilizados valores de tempo na ordem de grandeza de 10% e 10% (em
unidades de 1/a), que sdo uma boa estimativa para se obter o NESS, sendo esse valor
baseado no tempo que a corrente leva para atingir um comportamento caracteristico de
estado estacionario para uma rede triangular de 6 sitios sem campo magnético externo. Os
comportamentos das correntes J(f) e J(—f) desse caso estao representados nos graficos
10 e 11. Pode-se observar que para t > 20 o sistema ja estd essencialmente no NESS em

ambos 0s casos.

2.0

151

IhH

1.0

0.5

0.0 ; i ; : -
0 20 40 60 80 100

Tempo

Figura 10 — Comportamento da corrente inserindo spins up na esquerda e retirando na
direita

0.0[-"

-0.5+

VACH i)

-10-

15 V
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Tempo

Figura 11 — Comportamento da corrente inserindo spins up na direita e retirando na
esquerda.

O estado inicial considerado foi escolhido de forma arbitraria com todos os sitios
em estado de spin down, porém por se tratar de um sistema que obedece as condicoes de

unicidade de solucao, o NESS nao se altera [37].
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O parametro f nos operadores de Lindblad (2.22) utilizado foi f = +1 , de forma
que Ly atue apenas injetando ou retirando spins up nos sitios (considera-se a insercao
de spins down como a retirada de spins up), sendo que o f referente aos reservatérios da
esquerda possui o sinal contrario do f referente aos reservatorios da direita. Ja o parametro
v (2.13) dos reservatérios é definido de forma a se adequar com cada geometria e serd

especificado em cada caso.

Foram feitas simulagdes para o modelo XX (A = 0) e para o XXZ, utilizando
diferentes valores para o pardmetro de anisotropia A (3.1) e mantendo a interacao o = 1.0.
Também foram incluidas situacoes com campos magnéticos externos homogéneos e nao-

homogéneos sao aplicados.

4.2.2 Geometria triangular com 10 sitios

Uma das geometrias abordadas para o sistema aberto foi a triangular com 10 sitios,
ja analisada para sistemas fechados, e a configuracao dos reservatérios esta representada
na Figura 12. Para essa rede os parametros dos reservatérios foram vg = 1.0 para o

reservatorio da esquerda e vp = /4 para cada reservatério da direita.

Reservatodrio
(D)

Reservatério
(D)

Reservatério
(E)

»Reservaté rio
(D)

Reservatério
(D)

Figura 12 — Geometria com 10 sitios, um reservatorio a esquerda e quatro a direita

4.2.2.1 Auséncia de campo magnético e campo magnético homogéneo

O primeiro caso analisado foi na auséncia de campos magnéticos externos e os

resultados das simulagoes estao na tabela 1.
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No segundo caso foi aplicado um campo magnético homogéneo h, = 1.0, ou seja

o mesmo campo é aplicado separadamente em cada sitio. Os resultados desse estao na

tabela 2.

Tabela 1 — (h, = 0.0, a = 1.0)

Parametro | A=00 | A=05|A=10] A=15
J(f) 1.3658 | 1.4356 | 1.39279 | 1.21865
J(—f) -1.3658 | -1.4356 | -1.39279 | -1.21865

R 0.0 0.0 0.0 0.0

Tabela 2 — (h, = 1.0, a = 1.0)

Parametro | A=00 | A=05|A=10| A=15
J(f) 1.3658 1.4356 | 1.39279 | 1.21865
J(=f) -1.3658 | -1.4356 | -1.39279 | -1.21865

R 0.0 0.0 0.0 0.0

Os valores das correntes obtidos foram os mesmos em ambos os casos ¢ ndo foi

observada a ocorréncia de retificacao.

4.2.2.2 Campo magnético ndo-homogéneo

Os sitios dessa rede foram separados em colunas da seguinte forma:

Sitio 1 pertence a coluna 1 (c1)

Sitios 2 e 3 pertencem a coluna 2 (c2)

Sitios de 4 a 6 pertencem a coluna 3 (c3)

Sitios de 7 a 10 pertencem a coluna 4 (c4)

Foram escolhida trés configuragoes para o campo magnético nao-homogéneo de
forma que cada coluna possua um valor diferente de campo aplicado em seus sitios

separadamente.

1. Aumento do campo da esquerda para a direita

O campo aumenta em uma unidade para cada coluna de sitios, sendo esses campos
dados por h¢t = 1.0, h?? = 2.0, h® = 3.0 e h¢* = 4.0, como representado na Figura
13.
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Reservatorio

(D)

| »Rese rvatério
(D)

Reservatorio

(®)

Reservatorio
%]

(B)

N
M»Reservatério
| (D)

Figura 13 — Configuracao do campo nao-homogéneo aplicado aumentando em uma unidade
da esquerda para a direita.

Os resultados obtidos para essa configuragao estao na tabela 3. E interessante notar
nesse caso que a retificacdo foi observada mesmo para o caso em que A = 0, diferindo

do que ¢ visto nos modelos unidimensionais com interagoes entre primeiros vizinhos.

Tabela 3 — (h, = [1.0,2.0,2.0,3.0,3.0,3.0,4.0,4.0,4.0,4.0], o = 1.0)

Parametro | A =0.0 A=05 A=1.0 A=15
J(f) 0.46578 | 0.873172 1.0306 1.10121
J(=f) -1.1355 | -0.836558 | -0.389088 | -0.101546

R -0.418241 | 0.0214149 | 0.451868 | 0.831144

2. Diminuicao do campo da esquerda para a direita

O campo diminui em uma unidade em cada coluna de sitios, sendo esses campos
dados por h¢t = 4.0, h? = 3.0, h®* = 2.0 e h¢* = 1.0, como na Figura 14.

Os resultados obtidos para essa configuragao estao na tabela 4. Como no caso anterior
também foi observada a ocorréncia de retificagdo, mesmo quando tratando-se do

modelo XX.



4.2. Correntes de spin em uma rede bidimensional aberta 43

Reservatorio
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Reservatorio
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Reservatorio
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(E)

Reservatorio
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Reservatoério
|
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609

Figura 14 — Configuracao do campo nao-homogéneo aplicado diminuindo em uma unidade
da esquerda para a direita.

Tabela 4 — (h. = [4.0,3.0,3.0,2.0,2.0,2.0,1.0,1.0, 1.0, 1.0], & = 1.0)

Parametro | A =0.0 A=0.5 A=1.0 A=15
J(f) 1.1355 0.836558 | 0.389088 | 0.101546
J(—f) -0.46578 | -0.873172 -1.0306 -1.10121

R 0.418241 | -0.0214149 | -0.451868 | -0.831144

3. A soma dos campos é igual em cada coluna

A soma do valores dos campos permanece a mesma em cada coluna de sitios, ou seja
a intensidade do campo em cada sitio ¢ menor quanto mais sitios a coluna possui.

Sendo esse campos h¢t = 4.0, h? = 2.0, h® = 4.0/3 e h¢* = 1.0, como na Figura 15.

Os resultados obtidos para essa configuracao estao na tabela 5.

Tabela 5 — (h, = [4.0,2.0,2.0,4.0/3,4.0/3,4.0/3,1.0,1.0,1.0,1.0], & = 1.0)

Parametro | A =0.0 A=0.5 A=1.0 A=1.5
J(f) 1.12307 0.868201 0.478297 | 0.158456
J(=f) -0.592087 | -0.851994 | -0.989092 | -1.06864

R 0.309583 | 0.00942121 | -0.348098 | -0.741739

Nas trés configuragoes de campo foram observadas a ocorréncia de retificagao, tanto

para o modelo XX como para o XXZ. E interessante observar nas configuracoes 1 e 2 a
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Reservatorio
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Reservatorio
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Reservatério
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Figura 15 — Configuracao do campo nao-homogéneo aplicado onde a soma do campo total
permanece a mesma em cada coluna de sitios.

ocorréncia de uma inversao no valor dos médulos das correntes, gerando apenas uma troca
de sinais no coeficiente de retificagdo, mantendo o mesmo valor absoluto. Esse resultado
nao era o que se esperava, pois o campo total aplicado em cada um dos casos nao é o

mesmo, apenas a variagao por coluna.

4.2.3 Geometria com 8 sitios

Outra geometria utilizada foi com 8 sitios e sua configuracao esta representada na
Figura 16. Os valores para os parametros dos reservatérios utilizados foram vz = 1.0 para

o reservatoério da esquerda e yp = yp/2 para cada reservatério da direita.

Reservatoério
(D)

Reservatério
(E)

Reservatdrio
(D)

Figura 16 — Geometria com 8 sitios, um reservatério a esquerda e dois a direita.

Para fins de comparacao e também melhor entender o papel da geometria foram

analisados casos analogos aos que foram feitos para a geometria triangular com 10 sitios,
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sem campos magnéticos e com campos magnéticos homogéneos e nao-homogéneos.

4.2.3.1 Auséncia de campo magnético e campo magnético homogéneo

Os resultados obtidos para o caso em que nao ha campo magnético externo estao

na tabela 6 e com campo magnético homogéneo h, = 1.0 na tabela 7.

Tabela 6 — (h, = 0.0, a = 1.0)

Pardmetro | A=00 | A=05| A=10]| A=15
J(f) 1.34811 1.40797 | 1.33243 | 1.25434
J(—f) -1.34811 | -1.40797 | -1.33243 | -1.25434

R 0.0 0.0 0.0 0.0
Tabela 7 — (h, = 1.0, a = 1.0)

Pardmetro | A=00 | A=05| A=10| A=1.5
J(f) 1.34811 1.40797 | 1.33243 | 1.25434
J(—f) -1.34811 | -1.40797 | -1.33243 | -1.25434

R 0.0 0.0 0.0 0.0

[gualmente a geometria triangular com 10 sitios, os valores de corrente foram os
mesmos na auséncia de campo e com campo homogéneo. Também nao foi observada a

ocorréncia de retificagdo nesses casos.

4.2.3.2 Campo magnético ndo-homogéneo

Os sitios dessa rede foram separados em colunas da seguinte forma:

Sitio 1 pertence a coluna 1 (c1)

Sitios 2 e 3 pertencem a coluna 2 (c2)

Sitios de 4 a 6 pertencem a coluna 3 (c3)

Sitios de 7 e 8 pertencem a coluna 4 (c4)

As configuragoes do campo utilizados sao analogos aos escolhidos anteriormente,

adequando-se ao numero de sitios em cada coluna.
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1. Aumento do campo da esquerda para a direita

O campo aumenta em uma unidade em cada coluna de sitios, sendo h¢' = 1.0,
h? =2.0, h? = 3.0 e h* = 4.0, como na Figura 17.

>Rese rvatdrio
(D)
\

Reservatério

(D)

h=1
v
’
Reservatério
%
N

Figura 17 — Configuracao do campo nao-homogéneo aplicado aumentando em uma unidade
da esquerda para a direita.

Os valores obtidos para essa configuracao estao na tabela 8, onde pode-se observar

novamente a ocorréncia de retificacdo para ambos os modelos (XX e XXZ).

Tabela 8 — (h, = [1.0,2.0,2.0,3.0,3.0,3.0,4.0,4.0], & = 1.0)

Parametro | A =0.0 A=0.5 A=1.0 A=1.5
J(f) 0.533561 | 0.671163 | 0.757147 | 0.823525
J(=f) -1.01633 | -0.795389 | -0.500622 | -0.235537

R -0.311486 | -0.084706 | 0.203952 | 0.555197

2. Diminuicao do campo da esquerda para a direita

Campo diminui em uma unidade em cada coluna, sendo h<! = 4.0, h = 3.0,

he3 = 2.0 e h¢* = 1.0, representado na Figura 18.

Os valores obtidos para essa configuracao estao na tabela 9.

Tabela 9 — (h, = [4.0,3.0,3.0,2.0,2.0,2.0, 1.0, 1.0], a = 1.0)

Parametro | A =0.0 A=05 A=1.0 A=15
J(f) 1.01633 | 0.795389 | 0.500622 | 0.235537
J(=f) -0.533561 | -0.671163 | -0.757147 | -0.823525

R 0.311486 | 0.084706 | -0.203952 | -0.555197
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Figura 18 — Configuracao do campo nao-homogéneo aplicado diminuindo em uma unidade
da esquerda para a direita.

3. A soma dos campos é igual em cada coluna

A soma do valor do campo permanece o mesmo em cada coluna de sitios, sendo
het = 4.0, h? = 2.0, h3 = 4.0/3 e h¢* = 2.0, representado na Figura 19.

h=4/3
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Reservatorio
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Reservatorio
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Figura 19 — Configuracao do campo nao-homogéneo aplicado em que a soma em cada

coluna permanece a mesina.

Os valores obtidos para essa configuracao estao na tabela 10.

Tabela 10 — (h, = [4.0,2.0,2.0,4.0/3,4.0/3,4.0/3,2.0,2.0], a = 1.0)

Parametro | A =0.0 A=05 | A=10| A=15
J(f) 1.25626 1.09032 | 0.788796 | 0.504493
J(—=f) -0.808996 | -0.983108 | -1.03375 | -1.04371

R 0.216566 | 0.051708 | -0.13440 | -0.34829
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A inversao entre os modulos das correntes também foi observada nessa geometria
para as configuragoes de campo 1 e 2. Assim como a presenca de retificagao nos modelos

XX e XXZ para as trés configuragoes de campo.

4.2.4 Geometria retangular com 10 sitios

Para melhor entender o papel da geometria na ocorréncia da retificagdo também
foram simulados sistemas bidimensionais sem assimetria geométrica. Uma delas foi a
geometria retangular (ou escada), representada na Figura 20. Para esse caso os pardmetros

dos reservatorios possuem os mesmos valores: v = vp = 1.0.

Reservatério

Reservatério
(D)

Reservatério
(D)

Reservatério
(E)

Figura 20 — Geometria retangular com 10 sitios, dois reservatérios a esquerda e dois a
direita.

E da mesma forma, foram analisadas configuracoes de campo analogas as anterior-

mente utilizadas.

4.2.4.1 Auséncia de campo magnético e campo magnético homogéneo

Os valores obtidos na auséncia de campo magnético externo estao na tabela 11.

Tabela 11 — (h, =0, a = 1.0)

Parametro | A=00 | A=05|A=10| A=15
J(f) 0.724891 | 1.65685 | 1.70248 | 0.130106
J(=f) -0.724891 | -1.65685 | -1.70248 | -0.130106

R 0.0 0.0 0.0 0.0

Para essa geometria o caso com campo magnético externo homogéneo h, = 1.0
também inclui o caso em que a soma dos campos é a mesma nas colunas e os resultados

obtidos para essa configuracao estao na tabela 12.
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Tabela 12 — (h, = 1.0, a = 1.0)

Parametro | A=00 | A=05|A=10| A=15
J(f) 0.724891 | 1.65685 | 1.70248 | 0.130106
J(—f) -0.724891 | -1.65685 | -1.70248 | -0.130106

R 0.0 0.0 0.0 0.0

Os valores de corrente obtidos foram os mesmos nos dois casos e também nao foi
observada a ocorréncia de retificagdo em ambos, o que nesse caso ja era esperado, pois
nenhuma assimetria foi incluida.
4.2.4.2 Campo magnético ndo-homogéneo

Os sitios dessa rede foram separados em colunas da seguinte forma:

Sitios 1 e 2 pertencem a coluna 1 (cl)

Sitios 3 e 4 pertencem a coluna 2 (c2)

Sitios de 5 e 6 pertencem a coluna 3 (c3)

Sitios de 7 e 8 pertencem a coluna 4 (c4)

Sitios de 9 e 10 pertencem a coluna 4 (c5)

1. Aumento do campo da esquerda para a direita

O campo aumenta em uma unidade em cada coluna de sitios, sendo k¢ = 1.0,
h?? =2.0, h? = 3.0, ht = 4.0 e h® = 5.0, como na Figura 21.

[n=1] [n=s]

Y Y

[n=2| |n=3| |n=4]

Reservatério< - - | »Reservatério
(E) (D)
Reservatorio _»Reservatério
® . ] T )

Figura 21 — Configuracao do campo nao-homogéneo aplicado aumentando em uma unidade
da esquerda para a direita.

Os resultados obtidos para essa configuracao estao na tabela 13.
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Tabela 13 — (h, = [1.0,1.0,2.0,2.0,3.0,3.0,4.0,4.0,5.0,5.0], a = 1.0)

Parametro | A=0.0 | A=05 A=10 A=15
J(f) 1.08752 | 1.18284 1.0638 1.0034
J(—=f) -1.08752 | -0.338018 | -0.0539881 | -0.0111714

R 0.0 0.555492 | 0.903401 0.977978

2. Diminuicao do campo da esquerda para a direita

O campo diminui em uma unidade em cada coluna de sitios, sendo esses campos
dados por h¢' = 5.0, h? = 4.0, k2 = 3.0, h¢* = 2.0 e h%° = 1.0, como representado

na Figura 22.
on
l l i Y
| | _»Reservat()rio
(®)
_»Reservatério
| | (D)

Figura 22 — Configuracao do campo nao-homogéneo aplicado diminuindo em uma unidade
da esquerda para a direita.
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Os resultados obtidos para essa configuracao de campo estao na tabela 14.

Tabela 14 — (h, = [5.0,5.0,4.0,4.0,3.0,3.0,2.0,2.0,1.0,1.0], a = 1.0)

Parametro | A=00| A=0.5 A=1.0 A=15
J(f) 1.08752 | 0.338018 | 0.0539881 | 0.0111714
J(=f) -1.08752 | -1.18284 -1.0638 -1.0034

R 0.0 -0.555492 | -0.903401 | -0.977978

Em contraste com as geometrias abordadas anteriormente, nao foi observada retifi-
cacao para o modelo XX, apenas para o XX7 da mesma maneira como é observada
em casos unidimensionais, com interagao apenas entre primeiros vizinhos, citados

anteriormente na segao 3.3.
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4.2.5 Geometria retangular com 9 sitios

Outra geometria abordada sem assimetria foi a retangular com 9 sitios, representada
na figura 23. Os pardmetros dos reservatérios aqui também possuem os mesmos valores

Reservatério
(E)

Reservatério

= (D)

Reservatério Reservatério

(D)

Reservatério
(D)

Reservatério

Figura 23 — Geometria retangular com 9 sitios, trés reservatérios a esquerda e trés a
direita.

4.2.5.1 Auséncia de campo magnético e campo magnético homogéneo

Os resultados para o caso de auséncia de campo magnético externo estdao na tabela

15 e para o caso de campo homogéneo na tabela 16.

Tabela 15 — (h, =0, a = 1.0)

Pardmetro | A=00 | A=05|A=10| A=1.5
J(f) 3.14279 | 3.08036 | 2.74325 | 2.12555
J(=f) -3.14279 | -3.08036 | -2.74325 | -2.12555

R 0.0 0.0 0.0 0.0
Tabela 16 — (h, = 1.0, « = 1.0)

Pardmetro | A=00 | A=05|A=10| A=1.5
J(f) 3.14279 | 3.08036 | 2.74325 | 2.12555
J(—f) -3.14279 | -3.08036 | -2.74325 | -2.12555

R 0.0 0.0 0.0 0.0
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Como nos casos anteriores, na auséncia de campo magnético e com campo magné-
tico homogéneo, os valores de corrente foram os mesmos e nao foi observada retificagao,

como o esperado para esse caso em que nao foram empregadas assimetrias.

4.2.5.2 Campo magnético ndao-homogéneo

Os sitios foram separados em colunas da seguinte forma:

e Sitios de 1 & 3 pertencem a coluna 1 (cl)
e Sitios de 4 & 6 pertencem a coluna 2 (c2)

e Sitios de 7 & 9 pertencem a coluna 3 (c3)

1. Aumento do campo da esquerda para a direita

O campo aumenta em uma unidade em cada coluna de sitios, sendo h¢ = 1.0,

h?? = 2.0 e h® = 3.0, representado na Figura 24.

y
Reservatério<_ u . _»Reservat()rio
(B) (D)

Reservatorio
=

(D)

Reservatério
<.

(B

Reservatorio
<..

B

Reservatorio
-

(D)

Figura 24 — Configuracao do campo nao-homogéneo aplicado aumentando em uma unidade
da esquerda para a direita.

Os resultados obtidos para essa configuracao estao na tabela 17.

Tabela 17 - (h, = [1.0,1.0,1.0,2.0,2.0,2.0,3.0,3.0,3.0], & = 1.0)

Pardmetro | A=00| A=05 | A=10| A=1.5
J(f) 2.9726 2.94864 2.73528 | 2.37672
J(=f) -2.9726 | -2.60173 | -1.52072 | -0.688133

R 0.0 0.0625029 | 0.285377 | 0.550952
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2. Diminuicao do campo da esquerda para a direita

O campo diminui em uma unidade em cada coluna de sitios, sendo h¢' = 3.0,

h? = 2.0 e h¢® = 1.0. Como representado na Figura 25.

(n=3| [n=2| [n=1]
Vo
Reservatorig || n | || Reservatorio
(B) ()
Reservatorig u | || Reservatorio
O] ()
Reservatc’)rio<_ || Reservatorio
O] (D)

Figura 25 — Configuracao do campo nao-homogéneo aplicado diminuindo em uma unidade
da esquerda para a direita.

Os resultados obtidos para essa configuracao estao na tabela 18.

Tabela 18 — (h, = [3.0,3.0,3.0,2.0,2.0,2.0,1.0,1.0, 1.0], & = 1.0)

Parametro | A=00| A=05 A=1.0 A=1.5
J(f) 2.9726 2.60173 1.52072 | 0.688133
J(=f) -2.9726 | -2.94864 -2.73528 | -2.37672

R 0.0 -0.0625029 | -0.285377 | -0.550952

Assim como na geometria retangular com 10 sitios, nao foi observada a retificacao
para o modelo XX, apenas para o XXZ, contrario ao que ocorre nos casos com

assimetria geométrica.

426 Geometrias com 6 sitios

Tendo em vista que para todas as geometrias abordadas anteriormente nenhuma
apresentou retificagdo na auséncia de campos nao-homogéneos, foi realizada uma simulagao
para 6 sitios com os modelos XX e XXZ, na auséncia de campos, em que todas as geometrias
possiveis sdo testadas. Foram utilizadas duas configuracoes de reservatorios: A primeira
foi mantendo um reservatério a esquerda e trés a direita e a segunda com um reservatorio

a esquerda e dois a direita.
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Por cobrir todas as possiveis geometrias, ocorreram casos em que foi observada
a retificacao, porém se tratavam de situacdoes em que algum reservatorio era excluido,
fazendo com que a insercao e retirada de spins ficasse desbalanceada. Com excegao desses,

em nenhum outro caso foi observada a ocorréncia de retificagao.

4.2.7 Reservatorios coletivos

Outra configuracao para os reservatorios nos casos de geometrias assimétricas
também foi considerada. Essa consistiu em acoplar um tnico reservatorio a direita, tal
que ele atuasse nos sitios dessa extremidade de forma coletiva, enquanto o reservatorio da
esquerda continuasse da mesma maneira. Essa configuracao esta representada na Figura

26 para a geometria de 10 sitios.

Reservatdrio Reservatério

() (D)

Figura 26 — Configuracao do reservatorio coletivo para a geometria triangular com 10
sitios

Foram considerados dois casos de reservatorios coletivos, um sem fases e o outro

incluindo fases alternadas. Para a rede com 10 sitios, o caso sem fases foi descrito como:

Lp =1+ fp (6 +0f +0f + o), (4.5)

e para o caso com as fases alternadas foi:

Lp=+/1% fp (6 +iof +of +ioh), (4.6)
sendo analogo para o caso de 8 sitios.

Em comparagdo com os resultados obtidos para reservatorios individuais, ambas as
redes assimétricas consideradas, com 8 e 10 sitios, nao apresentaram diferencas significativas

ao analisar os coeficientes de retificacdo. Foram observadas apenas pequenas alteragoes
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nos valores das correntes, nao trazendo grandes distingoes sobre comportamento dos spins,

mesmo quando as fases sao incluidas.

4.3 Discussao dos resultados

Ao tratar os sistemas fechados, em ambas as geometrias abordadas foram observadas
propensoes das ocupacgoes para o lado em que haviam mais sitios disponiveis, dando indicios
de que a assimetria geométrica possa influenciar no transporte de spins. Assim sendo,
tornou-se interessante verificar o comportamento das correntes dentro das redes, sendo
entao analisado diferentes geometrias para sistemas em contato com reservatorios de

magnetizacao.

Quando abordados os sistemas abertos, nenhuma geometria apresentou a ocorréncia
de retificagao na auséncia de campos magnéticos nao-homogéneos, porém algumas distingoes

foram observadas entre os casos simétricos e assimétricos.

O comportamento nas cadeias que nao dispoem da assimetria geométrica apresentaram-
se analogos ao que ¢ observado em sistemas unidimensionais com interagoes entre primeiros
vizinhos. Isto é, para o modelo XX a retificagao nao é observada e para o XXZ ela ocorre
apenas na presenca de campos nao-homogéneos. Nesses foi observado, em ambas as geome-
trias, que o sistema retifica mais intensamente conforme o parametro A aumenta e também

verifica-se a troca de sinais de R ao inverter a configuracao dos campos magnéticos.

Nas redes assimétricas algumas diferencas foram observadas para o modelo XX, que
apresentou retificagdo quando aplicado um campo magnético nao-homogéneo em ambas as
geometrias. E interessante observar nessas redes a ocorréncia de uma troca de sinais no
coeficiente de retificagdo, nao apenas ao inverter a configuracao dos campos magnéticos,

mas também ao variar os valores de A.

Ja a soma total dos campos magnéticos aplicados sobre o sistema nao apresentou
um papel tao importante, mas sim como ele é distribuido. Isso pode ser verificado ao
comparar os casos assimétricos ao inverter a disposicao dos campos, que continuam com
os mesmos valores de R em modulo, porém com diferentes valores para o campo total

aplicado.

Esses resultados indicam que a geometria do sistema pode interferir no transporte
de spins, no entanto essa caracteristica s6 ganha um papel relevante quando hé elementos

que gerem outras formas de assimetria, como € o caso do campo magnético nao-homogéneo.
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5 Conclusoes

Nessa dissertagao foram explorados os comportamentos das correntes de mag-
netizacao em redes de spin bidimensionais com e sem o acoplamento de reservatoérios,
regidos pelos modelos XX e XXZ com diferentes geometrias, incluindo casos simétricos e

assimétricos.

Primeiramente, foi realizada uma breve revisao sobre sistemas quanticos fechados
abordando sua descri¢ao, evolugao temporal e calculo de observaveis. Em seguida foi
discorrido sobre sistemas quanticos abertos, equacao mestra de Lindblad, a obtencao
da solugao para o estado estacionario de nao-equilibrio e a descricao dos operadores de
Lindblad como reservatorios de spin. Também foram discutidos os modelos utilizados,
correntes de magnetizacao e o fendémeno de retificagdo, trazendo alguns resultados ja

obtidos anteriormente na literatura para sistemas unidimensionais.

Para adquirir uma primeira intuicao sobre o problema abordado, sao investigadas
redes de spin bidimensionais isoladas, regidas pelo modelo XX e dotadas de assimetria
geométrica, sendo analisados os comportamentos das ocupagoes em cada sitio para verificar
a existéncia de uma propensao na rede. Observou-se maiores ocupacgoes no lado que
apresentava um maior numero de sitios em ambas as geometrias consideradas e para os
trés estados iniciais escolhidos. Baseando-se nesses resultados, inferiu-se que a geometria

possa interferir no transporte de spins ao longo da rede.

Em seguida considerou-se redes em contato com reservatorios de spin com diferentes
geometrias, modelos e configuragoes, incluindo campos magnéticos externos homogéneos e
nao-homogéneos. Foram calculadas as correntes e coeficientes de retificacao para todos os

casos abordados.

Foram exploradas duas geometrias providas de assimetria geométrica, uma com
10 e outra com 8 sitios. Os casos na auséncia de campo magnético externo e com campo
magnético homogéneo resultaram nos mesmos valores de corrente em cada geometria e
nao foram observadas retificagoes. Ja na presenca de campos magnéticos nao-homogéneos,
foi constatada a ocorréncia de retificacao tanto no modelo XX como no XXZ em ambas as
geometrias. Em contrapartida, as geometrias com 9 e 10 sitios que nao possuiam assimetria,
a retificacdo ocorreu apenas para o modelo XXZ na presenca de campos nao-homogéneos,
analogamente ao que é observado em sistemas unidimensionais com interagoes entre

primeiros vizinhos.

Também foram simuladas todas as geometrias possiveis com 6 sitios, impondo um
nimero fixo de reservatérios em cada lado, para os modelos XX e XXZ na auséncia de

campos magnéticos externos. Exceto para situagoes em que pelo menos um dos reservatorios
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foi rejeitado, nenhuma geometria apresentou valores diferentes de zero para o coeficiente

de retificacao.

Por fim, foram considerados reservatorios coletivos para as redes com assimetria
geométrica, com 8 e 10 sitios. Os valores obtidos para as correntes pouco diferiram dos
casos anteriores, nao gerando retificacoes significantemente diferentes do que foi obtido

para os casos com reservatorios individuais.

Com isso, conclui-se que a assimetria geométrica do sistema torna-se um ingrediente
a ser levado em consideracao no transporte de spins, mas quando tratando-se de retificacao,
outros elementos que causem assimetrias no sistema sao necessarios para que ela ocorra,

como foi o caso aqui do campo magnético externo nao-homogéneo.

Posteriormente, pode vir a ser interessante demonstrar matematicamente a nao
ocorréncia de retificacao para um nimero arbitrario de sitios em redes bidimensionais na
auséncia de campos nao-homogéneos, e também estudar a influéncia da geometria nos
modelos XX e XXZ7 para correntes de energia, a qual é possui uma sensibilidade maior do

que a corrente de magnetizacao quando feitas mudangas no sistema.
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APENDICE A - Vetorizacio

A.1 Definicao

Seja A = (ay,a9,...,a;) € C™" em que a; € C", j = 1,2,...,n. Define-se a

operagao de vetorizagdo da matriz A como [9]:

3]

a2

vec(A) = : e Ccmm. (A1)

an

E para quaisquer matrizes A € C™*", B € F"*P e C' € CP*1, a verificada a identidade:

vec(ABC) = (C" ® A)vec(B). (A.2)

A.2 Vetorizacao da equacao de Lindblad

Todos os termos da equagao de Linblad podem ser escritos no formato (ApC) e

portanto podemos utilizar a identidade (A.2):

vee(ApC) = (CT @ A) |p)
vec(Ap) = vec(Apl) = (1 ® A) |p) (A.3)
vec(pC) = vec(1pC) = (CT @ 1) |p)
e dessa forma:
vec(—i[H, p]) = —ivec(Hpl —1pH) = —i(1® H - H' @ 1) |p)
D= (L;® L))
vec(LIL;p) = vec(LiL;pl) = (1 ® LIL;) |p)
vec(pLiL;) = vec(1pLiL;) = (LIL;)" ® 1) |p)

vec(L;pL (A1)

obtendo entao a equacao vetorizada:

S0 =i e ) - (1T ©1))

. 1
+ 2 (L @ Ly) — 5 (0@ LjL; + (LiL;) " @ 1)] |p)
J






APENDICE B - Corrente para sitios fora

das extremidades

B.1 Redes unidimensionais

Para cadeias de spin em que a Hamiltoniana é dada por:

H = Za(ggggﬂ + UI%UZH) + A(U;Uzﬂ)a
J

67

a equacao de continuidade para sitios que nao estao em contato com os reservatorios é

dada por:
d z - z
©(o7) = ~IT(H, plo)
= i0(0}_10%0%, + 041040}, + 0403041 + 040[01 1
—0}_10k0% = 041040}, — OR0kOk41 — 05004 11)
= ia(—io,_ 0} +i0}_10, — i0}04 1 + 10507 4
—i0%_10} + 0} _1 0} — 1040}y + 10304 41),
entao:

—(op) = 20‘<‘71f—1‘7ig - UIZ71‘71:§> - 2@<Ulf‘7z+1 - 0%0§+1>

dt
= Jk*l - Jk;

onde J; é a corrente entre os sitios k e k + 1.

B.2 Redes bidimensionais sem campo magnético externo

Para redes bidimensionais em que os sitios nao pertencem as extremidades, ou

seja, nao estdo em contato com os reservatorios, nao é necessario incluir os operadores de

Lindblad. Dessa forma:

d 4 - z

%<0k> = —iTx([H, ploy)

= —iTr(Hpo; — pHop)

= —iTr(poiH — pHo})
= —Z'TI‘(p[O'z, H])

= —'i<[0'i, H]>
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Calculando o comutador [0}, H]:

[0, H] = o (Z(%U o + ayoy )) — (Z(%U o + ayof )) oF

(i,9)

= (awoi0i0f + ayoiolol) = > (az0f0iof — ayololo;)
(i.7) (i.7)

=Y 010307 )0F + oy (—idi0] ) oY) = > [aaof (—idjeo?) — ayo? (16,07 )]
(1,9 (4,9)

— Yy x x Y T Y Yy x
=iy |a,0007 — ayoiol + agofol — ayolor],
J
mas como k # j, [a?, o%] = 0, pois atuam em subespacos diferentes. Entdo:

[0}, H| = 20 ) _(a,0}0] — ayoiio?)
J

e portanto,
zZ\ __ . . Yy __x x Y
£<0k> =—i <2@ > (az0iof — ayakaj)>
J
— Yy x x Y
=2 Z <azak0j — ayak0j> )
J

tal que o somatorio em j sao para sitios em contato com o sitio k. E para o caso isotrépico
(ap = ay = ) temos a equacao de continuidade:

jt<ak = 2042 <ak0 - a,fay>

B.3 Incluindo campo magnético externo

Quando um campo magnético externo € incluido, adiciona-se o termo de interacao

V' dada pela equagao (3.3), sendo a nova Hamiltoniana é dada por H' = H + V, temos:

—(ok) = —iTe([H + V, plog)

= —iTr(plog, H+V])
= —iTr(plog, H]) — iTr(plog, V]).

Calculando o comutador [0}, V]:

o7, V] = [oF, Z hjo
= — Z hj O'
J
= — Z hjziaikgabzo-f
J

: b
= —2@hk6abz0'k.
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Logo,
d z Yy _x T Y b
£<ak> =2a) <ak0j - akaj> — 2hyEap,{(0)).
J
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