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Resumen

La computacion cuantica es ahora una realidad que esta siendo progresivamente masificada
por grandes compaiiias tecnolégicas como IBM [5] y Google [6], con “Quantum labs” que
permiten la utilizacién de computadores y simuladores cuanticos de hasta decenas de qubits
para la resolucién de variedad de problemas en el mundo civil y de manera parcialmente
gratuita [7]. Sin embargo, la tecnologia detrds de dichos computadores es alin joven en
términos de los alcances de la ciencia de la informaciéon/computacién cuantica como lo acaba
de demostrar el Premio Nobel de Fisica 2022, y la bisqueda de nuevos sistemas que puedan
funcionar como “qubits” es hoy mas que nunca indispensable para el progreso de nuestra
transiciéon a un mundo hibrido cudntico-digital. En este contexto las llamadas “molecular
magnets” hacen parte de los esfuerzos interdisciplinarios fisico/quimicos para lograr
magnetos nanométricos que permitan una alta densidad de almacenamiento, rapido
procesamiento y uso de propiedades de “entanglement” de manera controlada. En este
trabajo presentamos el estudio de cadenas moleculares formadas por la molécula Ni(acac)z[

1][2], la cual magnéticamente consiste en un trimero de iones de Niquel acoplados ferro y
anti-ferromagnéticamente Figure 1(a). Estudiamos con diagonalizaciéon exacta (ED) las
propiedades de tres diferentes acoples de dos trimeros Figure 1(b), comparando desde la
estructura de los autoestados, el calor especifico y la magnetizaciéon Figure 1(c), asi como la
concurrencia. Seguidamente creamos cadenas moleculares a partir de dichos trimeros
interactuantes, las cuales son resueltas respecto de su estado basal y primeros excitados con
el grupo de renormalizacién de la matriz de densidad [3]. La magnetizacidn local y total son
analizadas bajo la influencia de campos magnéticos y con variedad de acoples de intercambio
intermoleculares Figure 1 (d); el diagrama de fase Figure 1(e) es interpretado usando las
diferentes configuraciones de la magnetizacién local, fendmenos de reversion y frustracion,
asf como la correlacién entre espines es considerada. Rangos de valores para los diferentes
pardmetros son propuestos en comparacion a los datos experimentales disponibles para un
trimero y pensando en los recientes resultados experimentales en los que trimeros Ni(acac)2

son insertados en nanotubos de carbono, y un cambio de comportamiento de
3D-independientes a 1D correlacionadas es observado en las moléculas cuando el didmetro
del tubo es modificado. En este dltimo caso, una reversidn local alternada de la magnetizacién
caracteriza el comportamiento del sistema y nuestros resultados evidencian la captura de este
comportamiento. Una discusién general sobre la fisica de este particular tipo de cadenas de
espin es presentada.
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Figura 1: (a) Ni(acac), trimero magnético J;,=],3.J:5 (b) Tres posibles acoples 1D entre trimeros. (c)
Propiedades magnetotérmicas de dos trimeros acoplados (Ni;,Ni;)-Ni, (izquierda en b), calculadas con
ED. (d) Magnetizacién en casa sitio de una cadena de 6 trimeros acoplados (18 espines s=1) con la
configuracion (Ni;,Ni;)-Ni,, calculada usando DMRG. (e) Diagrama de fase de la magnetizacién para
cadenas en (d).
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