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Resumen

El objetivo fundamental de esta tesis es caracterizar y disefiar teéricamente un sistema de esta-
dos de espin mediante centros Nitrégeno-Vacancia (NV) del diamante, como implementacién fisica
de un bit cudntico (qubit) para la construcciéon del procesador cuantico. La necesidad de estudiar
sistemas que funcionen como qubit, es motivada en parte, por el postulado de Richard Feynman,
el cual postula que para simular sistemas cuanticos seria necesario el uso de una computadora
que se rigiera por las mismas leyes, es decir, una computadora cuantica. Ademas, la tecnologia
actual tiende a la miniaturizaciéon y a escalas nanométricas los efectos cuanticos comienzan a ser
mas importantes y se vuelve indispensable la informatica cudntica como una herramienta para el
manejo del procesamiento de la informaciéon. Aunado a lo anterior, la computaciéon cuantica su-
pera la eficiencia de la computaciéon clasica debido al aumento de la densidad de estructuras como
consecuencia de la disminucién de tamafno de las estructuras bésicas y el desarrollo de algoritmos
cuanticos, basados en la propiedad intrinseca de los estados cuanticos de existir en una superposi-
cion de los estados binarios de la base de estados.

Inicialmente se identifica cudl de los dos estados de carga que presentan los centros NV es el
mejor candidato para utilizarse como qubit. Esta identificacion se lleva a cabo mediante el estudio
de los resultados experimentales, reportados en la literatura, y una caracterizacion teodrica que
se disefia exclusivamente para los centros NV, considerando las configuraciones electrénicas que
presentan dichos defectos. Dentro del estudio de las distintas configuraciones que presentan los dis-
tintos estados de carga de los centros, neutro, NV° y negativo, NV~, se consideraron los posibles
estados de espin total que se pueden encontrar en cada estado de carga, tomando en cuenta los
electrones que conforman al defecto. Las posibles configuraciones de los espines electrénicos son
consecuencia de los estado de carga neutro y negativo. Basado en lo anterior, se concluye que las
propiedades Opticas presentes en la estructura electronica de espin del centro NV~ en diamante,
lo convierten en un candidato predilecto para la implementacion fisica del qubit, ya que muestra
una senal de fotoluminiscencia estable (read-out) y ademdas puede ser manipulado e inicializado
(preparacién éptica), por ende puede ser utilizado en el procesamiento de la informacién cudntica.

Posteriormente, se disené una metodologia para visualizar en tres dimensiones a partir de la
generalizacién de la representacién de la esfera de Bloch para estados de qubit de mayor dimen-
sionalidad como es el caso de qutrit (tres estados cudnticos). Se utilizan dos centros NV~ que
interaccionan entre si, con lo cual se genera un entrelazamiento cuantico entre ambos centros.
Después de aplicar la metodologia de visulizacion, se observar el estado del sistema de manera
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grafica, ademas, conocer si existe o no entrelazamiento cuéntico entre los centros y medirlo. Estos
resultados son muy importantes para el diseno de las compuertas cuanticas que requieren dos qubit
capaz de generar entrelazamiento en los estados.

Finalmente, se hace la caracterizacion tedrica del estado interno de los centros NV utilizando
el formalismo de segunda cuantizacion, obteniendo los modelos que describe el estado estacionario
y dindmico del centro NV, asi como los operadores de creacién y aniquilacion que describen las
diferentes transiciones entre los diferentes niveles de espin. Ademas, gracias a los operadores de
creacion y aniquilacion es posible describir el fenémeno de fotocromismo que se presenta en los
centros NV en diamante.

IV



Indice General

Indice General \%
Indice de Figuras VII
1. Introduccién 1
1.1, Motivacion . . . . . . . . . 1
1.2, Problema . . . . . . . 4
1.3. Objetivo General . . . . . . . . . .. 4
1.3.1. Objetivos Especificos . . . . . . . . .. .. 4

1.4. Hipotesis . . . . . . . . . e 4
1.5, Estructura . . . . . . . . . 4

2. Conceptos Basicos 5
2.1. Computacion cuantica y procesamiento de la informacion cuantica . . . . . . . . .. 5
2.2. Qubit ... 6
2.2. 1. Qutrit . . . .. 7

2.3. Visualizacion en tres dimensiones de un qutrit . . . . . . . . ... ... 8
2.3.1. Operador de densidad reducido . . . . . .. ... .. .. ... ... . ..., 10

2.3.2. Numero de Schmidt como medida del entrelazamiento de estados puros . . . 12

2.4. Estructura fisica de los centros NV . . . . . . . ... ..o 14
2.4.1. Diamante . . . . . . . . ... e 14

2.4.2. Tiposdedefectos . . . . . . . . . 16

2.4.3. Centros NV en diamante . . . . . . . . . . ... ... .. ... ... ..... 16

2.4.4. Sintesis de centros NV en diamante . . . . . . . . . . ... ... ... .... 18

3. Estructura electréonica de los centros NV 19
3.1. Estados de Carga de los Centros NV . . . . . . ... ... ... ... .. ...... 19
3.1.1. Centro (NV)? — Estado de Carga Neutro . . . . . . ... ... ... ..... 19

3.1.2. Centro (NV)~ — Estado de Carga Negativo . . . . . . ... ... ... .... 19

3.2. Configuraciones electronicas . . . . . . . . . ... Lo 19
3.2.1. Configuracién del Centro NV° . . . . . . . . .. ... ..., 20

3.2.2. Configuracion del Centro NV~ . . . . . . . . ... ... ... .. ... ... . 20

3.3. Configuraciones de Espin . . . . . . . . . ..o oo 21



3.3.1. Centro NVO . .
3.3.2. Centro NV ™ . . . . . s
3.4. Fenémeno de fotocromismo . . . . . . . . . ..
3.5. Caracterizacion Experimental de los Centros NV . . . . . .. ... ... ... . ...
3.6. Caracterizacion teérica del estado interno de los centros NV . . . . . . . . . .. ..
3.7. Aplicacién del formalismo de segunda cuantizaciéon . . . . . . . . ... ...
3.7.1. Estado Estacionario — Modelo Conservativo . . . . . . .. ... ... ....
3.7.2. Estados Dinamicos — Modelo no Conservativo . . . . . . . . ... ... ...

. Modelado de la interaccion de 2 qutrits a partir de 2 centros NV~

4.1. Aplicacion de la visualizacion a sistemas compuestos por 2 qutrits . . . . . . . . ..
4.1.1. Modelo xy . . . . . .
4.1.2. Modelo para dos centros NV . . . . . . . .. ...

5. Discusiéon de Resultados y Conclusiones

Apéndice A. Postulados de Mecanica Cuantica

A.1. Primer postulado: El espacio de estados . . . . . . . .. ... ...
A.2. Segundo postulado: La evolucion temporal de los estados . . . . . . .. . ... ...
A.3. Tercer postulado: Las mediciones cuanticas . . . . . . . . . . ... ... . ......
A.4. Cuarto postulado: Sistemas compuestos . . . . . . . .. ...

Apéndice B. Criterio DiVicenzo

Bibliografia

VI

33
33
33
41

55

58
o8
99
60
61

63

65



Indice de Figuras

2.1.

2.2.

2.3.

2.4.

2.5.

2.6.

3.1.

3.2.

3.3.

3.4.

3.5.

Representacion en tres dimensiones de la esfera de Bloch para un qubit. Se puede

observar el efecto que tiene la modificacién de los dngulos 0y ¢ [25]. . . . . . . . .. 7
Representacion esquematica de la hibridacion de los orbitales atémicos del carbono,
sy p, en orbitales hibridos tiposp [48] . . . . . . . . ... 14
Representacion esquematica de la hibridacion de los orbitales atémicos del carbono,
Sy p, en orbitales hibridos tipo sp? [48] . . . . . . . ... 14
Representacion esquematica de la hibridacion de los orbitales atémicos del carbono,
Sy p, en orbitales hibridos tiposp [48] . . . . . . . ... 15

Vista lateral de la estructura del enlace nitrogeno-carbono de un centro tipo C con
direccion cristalografica [111], senalada con una flecha negra. Los 4tomos de carbono
son presentados en color gris y en color azul el 4&tomo de nitréogeno. . . . . . . . .. 17
Estructura atémica del centro NV en la red cristalina del diamante [52]. . . . . . . . 17

Representacion esquematica (en dos dimensiones, donde los circulos marcados con

C simulan los carbonos de la red cristalina) de la configuracién atémica de un centro
(NV)Y, en la que se observa que dos dtomos de carbono se han sustituido por un
atomo de nitrégeno (color azul) y una vacancia (marcada con V) quedando con
cinco electrones (puntos negros) en direccién hacia ella [22].. . . . . . ... .. ... 20
Representacion esquematica (en dos dimensiones, donde los circulos marcados con

C simulan los carbonos de la red cristalina) de la configuracién atémica de un centro
(NV)~, en la que se observa que un electrén se ha posicionado en el centro de la
vacancia (marcada con V) [22]. . . . . ..o Lo 20
Representacion esquemadtica de la configuracion electrénica de espin del centro (NV)°,

en la cual se observan los posibles valores de espin total, S (representados con fle-

chas negras). Las lineas representan el &tomo de nitrégeno (N), los carbonos de los
alrededores (Cy, Cy y C3) y la vacancia (V) [22]. . . . . . ... ... ... ... ... 21
Representacion esquemadtica de la configuracion electronica de espin del centro (NV)~,

en la cual se observan los posibles valores de espin total, S (representados con fle-

chas negras). Las lineas representan el atomo de nitrégeno (N), los carbonos de los

alrededores (Cy, Co y C3) y la vacancia (V) [22]. . . . . . . .. ... .. ... ... 22
Representacion esquematica de la estructura de niveles de espin del centro (NV)?
en la cual se observan la posible configuracién S= 4 [22]. . . ... ... ... .. 22

VII



3.6.

3.7.

3.8.

3.9.

3.10.

3.11.

4.1.

4.2.

4.3.

4.4.

4.5.

4.6.

4.7.

4.8.

4.9.

4.10.

4.11

Representacion esquematica de la estructura de niveles de espin del centro (NV)?,

en la cual se observan la posible configuracién S= 3 [22]. . .. .. ... ... 23
Representacion esquemaética de la estructura de niveles de espin del centro (NV)~,
en la cual se observan la posible configuracién S=2 [22]. . . . . . .. ... ... .. 23
Representacion esquematica de la estructura de niveles de espin del centro (NV)~,
en la cual se observan la posible configuracién S=1 [22]. . . . . . .. ... ... ... 24
Representacion esquemadtica de la estructura de niveles de espin del centro (NV)~,
en la cual se observan la posible configuracién S=0 [22]. . . . . . .. .. ... ... 24

Representacion esquematica de la estructura de niveles de espin del centro (NV)?
en la cual se observan las dos posibles configuraciones de espin S= % y S=
ZPL (senalada con una flecha negra) [22].. . . . . .. . ... ... .. . 25
Representacion esquemética de la estructura de niveles de espin del centro (NV)°,
en la cual se observan las dos posibles configuraciones de espin S= % y S= %, y la

ZPL (senalada con una flecha negra) [22].. . . . . . . . ... ... ... ... 26

Visualizacion en tres dimensiones para los eigenestados puros |i)s), |t5) v |6) a
partir de la matrices de densidad reducida p, (se muestra en (a)) y ps (se muestra
en (b)). Donde la linea azul representa los semi-ejes principales desaparecidos y la
linea punteada verde representa el semi-eje principal del elipsoide que corresponde
al eigenvector del tensor de correlaciéon con eigenvalor -1. . . . . . . . .. .. .. .. 36
Visualizacion en tres dimensiones de sistema AB en equilibrio térmico con el medio
ambiente, a partir de la matriz reducida A con distintos valores de los pardametros:
temperatura, T (la cual fue renormalizada a unidades de energia); acoplamiento de
Heisenberg, J (el cual fue renormalizado a unidades de energia) y campo magnético,
B (el cual fue renormalizado a unidades de energia). . . . . . . ... ... ... ... 39
Visualizacion en tres dimensiones de sistema AB en equilibrio térmico con el medio
ambiente, a partir de la matriz reducida B con distintos valores de los parametros:
temperatura, T (la cual fue renormalizado a unidades de energia); acoplamiento de
Heisenberg, J (el cual fue renormalizado a unidades de energia) y campo magnético,

B (el cual fue renormalizado a unidades de energia). . . . . . . ... ... ... ... 40
Valores de A en funcién del dngulo # con desdoblamiento a campo cero, A = 0,
campo magnético, B = (0,0,0) y dngulo ¢ =0. . . . . ... ... ... 42
Valores de A en funcién del dngulo 6 con desdoblamiento a campo cero, A = 0,
campo magnético, B = (0,0,0) y dngulo ¢ =0.257. . . . . . . ... ... 43
Valores de A en funcién del angulo 6 con desdoblamiento a campo cero, A = 0,
campo magnético, B = (0,0,0) y dngulo ¢ =0.57. . . . . . . . ... 44
Valores del nimero de Schmidt, K en funciéon del angulo # con desdoblamiento a
campo cero, A = 0, campo magnético, B = (0,0,0) y dngulo ¢ =0. . . . . . . . .. 45
Valores del nimero de Schmidt, K para en funcién del angulo 6 con desdoblamiento
a campo cero, A = (0, campo magnético, B = (0,0,0) y dngulo ¢ = 0.257. . . . . . . 46
Valores del niimero de Schmidt, K en funcién del angulo # con desdoblamiento a
campo cero, A = 0, campo magnético, B = (0,0,0) y dngulo ¢ =0.57. . . . . . .. 47
Valores de las componentes del vector a en funciéon del angulo 6 con desdoblamiento
a campo cero, A = 0, campo magnético, B = (0,0,0) y &ngulo ¢ =0. . . . . . . .. 48

. Valores de las componentes del vector a en funcion del angulo 6 con desdoblamiento

a campo cero, A = (0, campo magnético, B = (0,0,0) y dngulo ¢ = 0.257. . . . . . . 49

VIII



4.12.

4.13.

4.14.

4.15.

4.16.

Valores de las componentes del vector a en funcién del angulo 6 con desdoblamiento
a campo cero, A = 0, campo magnético, B = (0,0,0) y angulo ¢ = 0.57. . . . . ..
Visualizacion en tres dimensiones de los eigenestados [4), |5) y |9) del sistema puro,
en funcién del angulo ¢ con desdoblamiento a campo cero, A = 0, campo magnético
B = (0,0,0) y dngulo # = 0.57.Donde la flecha roja representa el vector a. . . . . .
Valores de A en funcién del angulo 6 con desdoblamiento a campo cero, A =0y
campo magnético, B =(0,0,0) . . . . ...
Valores de las componentes del vector a en funciéon del angulo 6 con desdoblamiento
a campo cero, A = 0 y campo magnético, B=(0,0,0). . . .. ... ... ... ...
Visualizacion en tres dimensiones del sistema en equilibrio térmico a distintas tem-
peraturas (las cuales fueron renormalizadas a unidades de energia) en funcién del
angulo ¢ con desdoblamiento a campo cero, A = 0, campo magnético B = (0,0, 0)
y angulo € = 0.257.Donde la flecha roja representa el vectora. . . . . . . . . .. ..

IX



Capitulo 1

Introduccion

1.1. Motivacion

La miniaturizacién de los componentes que conforman los dispositivos electronicos y el desa-
rrollo de las técnicas de epitaxia y litografia de las tltimas décadas, ha permitido la construccion
de estructuras a escalas nanométrica. La disminucién de la escala de los microprocesadores y la
duplicancién del niimero de transistores en un microprocesador ha hecho claro que el limite clasico
es inminente y es necesario encontrar una tecnologia nueva, esto fue anunciado por Moore hace
mas de 40 anos y se conoce como la “Ley de Moore” [38]. A esta escala los dispositivos seran tan
pequenos que los efectos cuanticos seran mas relevantes que los de la fisica clasica, y serda imposible
manejar la informacién de la manera como lo hemos venido haciendo; por tal motivo serd necesario
el uso de la informatica cuantica como herramienta para el disefio de dispositivos que nos ayuden
con el procesamiento de la informacion.

Por otra parte, las primeras ideas de utilizar las propiedades de la fisica cuantica para mejo-
rar la capacidad de calculo de las computadoras, que funcionan bajo los principios clasicos, las
planteé Richard Feynman en 1982, al observar lo dificil que parecia para los ordenadores de su
época simular sistemas cuanticos, asi Feynman postulé que un ordenador que utiliza las leyes de la
fisica cuantica en su funcionamiento, seria capaz de simular eficientemente sistemas cuanticos; por
lo tanto la implementacion de un hardware cuantico que permita realizar cdlculos de una forma
eficiente y eficaz, proveerd mejores resultados y comprension de fenémenos, ya que debido a los
métodos de resolucion actuales es necesario hacer grandes aproximaciones para lograr obtener un
resultado y, por si fuera poco, no muy preciso.

La computacién cuantica y el procesamiento de la informaciéon cuantica son disciplinas que
utilizan los principios de la fisica cuantica para almacenar y procesar la informacién. Uno de los
principios de la mecanica cudntica mas notable, es el principio de superposicion de estados que
enuncia que una sistema cuantico puede tomar una gran variedad de estados simultaneamente. Por
lo tanto, el input de un dispositivo de computo cuantico debe ser una superposicion de muchos
posibles inputs, y en consecuencia el output también debe de ser una superposiciéon de los estados
correspondientes del input. Otro principio de la fisica cudntica que sale del marco clasico, es el
entrelazamiento cudntico. En un mundo clésico, un conjunto de objetos puede ser descrito espe-



cificando cada objeto por separado. En cambio en un mundo cuantico, un conjunto de particulas
entrelazadas no puede definirse mediante particulas individuales, sino como un sistema con una
funcion de onda tnica. Algunos algoritmos explotan estos principios de la mecanica cuantica para
lograr eficiencia en el computo mediante el paralelismo (superposicién de estados) y la teleporta-
cién de informacion (entrelazamiento cuantico)[39)].

La computacion cuantica, se basa en un conjunto de operaciones que no utilizan bits clasicos
como la base de la computacién sino que utiliza un sistema cuantico de dos estados que conforman
a un bit cudntico (qubit). En la computacién clésica el bit se define por un sistema que tiene dos
posibles configuraciones a las cuales se les asignan valores de 0 y 1, por ejemplo la presencia o la
ausencia de una corriente eléctrica, para el caso del transistor. Un qubit se define por un sistema
de dos estados cuanticos a los cuales podemos etiquetar con 0 y 1, y a diferencia de los sistemas
clasicos los estados de un qubit pueden existir en superposiciéon de posibles configuraciones. Esta
propiedad permite realizar un conjunto de operaciones simultdneamente, mejor conocido como
paralelismo. Sin embargo, los sistemas cuanticos presentan dificultades al momento de medir el
estado, ya que al medir el estado la funcién onda se proyecta sobre la variable de medicion y se
obtiene la probabilidad de esa variable, por lo tanto sélo es posible obtener informaciéon de una de
las variables del sistema. Por esta razon un estado cuantico no puede ser clonado, ya que el copiar
exigiria medir cada una de las amplitudes de la funcién de onda. En este principio de no clonacién se
fundamenta la seguridad en la transmision de datos a través de un canal cuantico de comunicacion.

El objetivo fundamental de la computacién cuantica radica en el hecho de superar la eficiencia
de la computacion clasica gracias al aumento de la densidad de estructuras como consecuencia de
la disminucién de tamano de las estructuras basicas y el desarrollo de nuevos algoritmos cuanticos,
basados en la propiedad intrinseca de los estados cuanticos de existir en una superposicion de los
estados binarios de la base de estados. Por ejemplo, esta propiedad es explotada en los algoritmos
de factorizacién de Shor [46] y de bisqueda de Grover [20] los cuales muestran una ventaja por
encima de cualquier algoritmo clasico.

El algoritmo de Shor, es utilizado para factorizar nimeros grandes en sus elementos primos,
mostrando una ventaja elevada, debido a que los algoritmos clasicos siguen un incremento ex-
ponencial en el nimero de operaciones respecto al nimero de factores, mientras que el de Shor
solo presenta un aumento polinomial, es decir una mejora exponencial O(eV), con respecto a los
algoritmos clasicos. El algoritmo de Shor es de interés, ya que muchas de las llaves criptograficas
utilizadas en comunicaciones “seguras” usan una llave basada en la factorizaciéon en componentes
primos de niimeros muy grandes. Una computadora cuantica utilizando el algoritmo de Shor podria
romper la llave criptografica en tiempo real, algo no realizable con una computadora clasica y la
tecnologia actual.

El algoritmo de Grover se utiliza para encontrar un elemento en una base de datos con N
elementos los cuales se encuentran desordenados dentro de dicha base de datos. Por lo general, un
algoritmo clasico necesita una cantidad de tiempo lineal O(N) para realizar dicha tarea, es decir,
busca el elemento término a término dentro de la base de datos hasta encontrarlo. Sin embargo,
el algoritmo de Grover permite realizar la btsqueda en tiempo O(\/N ), con lo cual supera por
mucho al tiempo requerido por el algoritmo clasico de busqueda. El algoritmo cudntico de Grover,
es probabilistico por lo cual funciona amplificando la probabilidad del elemento a localizar, dentro
de la base de datos, aplicando un cierto operador.



Por lo tanto, es una area de gran interés para la ciencia, el poder encontrar sistemas cuanticos
de dos estados capaces de funcionar como qubit. En general, cualquier sistema cuantico con dos
estados bien definidos es suficiente para crear un qubit. Algunos ejemplos de sistemas cuanticos
utilizados y caracterizados son: trampas de iones o atomos en los cuales sus estados electrénicos
son usados como representacion de los estados del qubit, puntos cuanticos en los cuales se utilizan
las diferentes configuraciones de los espines electronicos de los electrones confinados como estados
del qubit, los espines nucleares de una o varias moléculas, generalmente en estado liquido, que
representan los estados del qubit; bucles superconductores con corriente persistente que forman
un qubit por la superposicion de los estados cuanticos macroscopicos, y defectos presentes en el
diamante, especialmente los centros Nitrogeno-Vacancia (NV) en los cuales se utilizan sus espines
electrénicos como representacién del qubit [49, 4, 40, 27, 26, 19, 33, 8, 17].

En general cualquier qubit puede ser utilizado para definir un conjunto de compuertas cudnticas
elementales las cuales se conocen como compuertas de un qubit. Para qubits definidos por espines
podemos asociar a estas compuertas con rotaciones de espin que son asociadas con las matrices de
Pauli (0., 0y, 0,). El acoplamiento entre qubits permite el definir compuertas de mayor dimensién,
las cuales tiene propiedades particulares, por ejemplo la capacidad de generar entrelazamiento en
estados. En particular se sabe que cualquier conjunto de operaciones de un qubit mas una compuer-
ta de dos qubits, capaz de generar entrelazamiento en los estados, forman un conjunto universal
para la computacion cudntica, ya que cualquier compuerta de N qubits puede ser descompuesta
en los elementos del conjunto universal [40].

Es posible controlar los estados del qubit y generar operaciones de uno y dos qubits, si se logra
controlar los espines mediante campos externos [32, 45]. La manipulacién de los estados del qubit
también es conocida como operaciéon de un qubit, rotaciones del qubit y para algunas operacio-
nes en particular compuertas cuanticas de un qubit. El acoplamiento controlado de dos qubits
permite generar compuertas cuanticas de dos qubits, necesarias en la mayoria de los protocolos
existentes en la computacién e informaciéon cuantica. Se ha demostrado con la propuesta de Loss
y DiVincenzo [33] que un par de espines electrénicos acoplados es suficiente para definir la com-
puerta cuantica de negacién controlada (CNOT), que es parte fundamental de la mayoria de los
protocolos de informacion cuantica. En particular con esta compuerta CNOT y las compuertas de
rotacion (matrices de Pauli) de un qubit sobre un espin electrénico, o,, o, y 0, es posible definir
un conjunto universal de compuertas lo cual es necesario para poder implementar dicho sistema
en computaciéon cudntica [40].

Estamos interesados en el quibit de estado sélido basado en los centros NV del diamante ya que
funciona a temperatura ambiente, el espin presenta largos tiempos de coherencia, ademas la red del
diamante funciona como un aislante de efectos magnéticos externos, gracias a que es diamagnética.
Por otra parte, los modos vibracionales de la red no afectan al centro debido al bajo acoplamiento
entre los fonones de la red y los electrones del centro, gracias a la alta temperatura de Debye
que presenta el diamante. [3, 5, 35]. Para propdsito de nuestro trabajo estudiamos a los espines
electronicos, presentes en el centro NV, como representacion de los estados del qubit.



1.2. Problema

Con base en lo anterior, surge nuestro problema de estudio, el cual es investigar las propiedades
fisicoquimicas de los centros NV con el fin de utilizarlos como implementacién para el qubit de
estado sélido, ya que puede ser inicializado, manipulado y medido [5, 45].

1.3. Objetivo General

Caracterizar y disefiar te6éricamente un sistema de estados de espin mediante centros Nitrogeno-
Vacancia (NV) del diamante, como implementacion fisica de un bit cuantico (qubit) para la cons-
truccién del procesador cuantico.

1.3.1. Objetivos Especificos

= [dentificar cudl de los dos estados de carga que presentan los centros NV es el mejor candidato
para utilizarse como qubit.

» Elaborar un procedimiento teérico adecuado para lograr inicializar, manipular y medir (read-
out) el centro NV.

= Medir el entrelazamiento cuantico de dos estados qubit para el diseio de las compuertas
cuanticas que requieren dos quibits.

1.4. Hipdtesis

Por medio del estudio y caracterizacién tedrica de los dos estados de carga que presentan los
centros NV, es posible determinar cual de ellos es el mejor candidato para ser utilizado como
implementacion fisica para el diseno del qubit de estado sélido y disenar un procedimiento tedrico
eficiente para aprovechar la superposicion de estados que ofrece el qubit, con el fin de poder inicia-
lizarlos, manipurlarlo y medirlo para el procesamiento de la informacién. Asimismo, la medicion
del grado de entrelazamiento, entre dos estados qubit, necesario para el diseno de las compuertas
cuanticas que requieren dos qubits entrelazados.

1.5. Estructura

El presente trabajo esta conformado por:

= Conceptos Basicos
» Estructura Electrénica de los centros NV
= Modelado de la interaccién de 2 qubits a partir de 2 centros NV~

= Discusién de Resultados y Conclusiones



Capitulo 2

Conceptos Basicos

En este capitulo se introducen los conceptos mas importantes y que son fundamentales para
llevar a cabo los objetivos de esta tesis.

Posteriormente se define y compara la computacién cuantica con la actual computacion clasica
y se enlistan los fenémenos cuanticos que utiliza la computacién cuantica para el procesamiento
de la informacién. Ademas se definen y se explica qué son el qubit y el qutrit.

Finalmente, se define y se establece el marco tedrico-matematico para la visualizaciéon en tres
dimensiones de un qutrit, lo cual es importante para poder determinar el grado de entrelazamiento
entre dos qubits al momento de construir compuertas de dos qubits necesarias para definir el
conjunto universal de compuertas cuanticas.

2.1. Computacién cuantica y procesamiento de la informa-
cién cuantica

La computaciéon cuantica como la clasica son manejadas por medio de compuertas légicas. Las
compuertas légicas cldsicas son dispositivos electronicos con funciones booleanas (adicién, produc-
to, negacion o afirmacién, inclusién o exclusion de acuerdo con sus propiedades logicas con las que
fueron disenados). Ejemplificando, los dos estados conocidos como bits en la computacion clésica,
son determinados por la carga de condensadores de estado solido, donde la presencia o ausencia
de carga representan la informacién 1 (verdadero) 6 0 (falso), respectivamente. Asi pues, creando
arreglos con estos condensadores se construyen las compuertas logicas. Por otra parte, las com-
puertas logicas cuanticas responden al efecto de interacciones controladas dependientes del tiempo
que provocan una transformacion particular sobre una funcién de onda en un tiempo de medicién
determinado; estas transformaciones se representan como operadores de evolucion temporal, es
decir matrices unitarias dependientes del tiempo que operan sobre los coeficientes de expansion de
la funcién de onda [40, 39, 2].

En mecéanica cuantica se sabe que aunque una particula tenga menor energia que una barrera
de potencial finita, siempre existe la probabilidad de que pueda atravesarla, lo cual viola los princi-



pios de la mecanica clasica. Un claro ejemplo de este efecto es la desintegracion alfa, proceso por el
cual un nucleo atémico emite una particula alfa, atin cuando clasicamente la particula se encuentra
confinada en el nucleo debido a la gran cantidad de energia que necesita para poder escapar de su
potencial. Esta caracteristica de electrones, fotones y entes cudnticos, se conoce como efecto tinel,
su descripcion data de 1928 y se le adjudica al fisico George Gamow, y es considerada como la
caracteristica distintiva de la mecéanica cuantica ya que rompe con el pensamiento clésico.

Los fisicos Walther Gerlach y Otto Stern, en los anos 1921 y 1922, hicieron pasar un haz de
atomos de plata a través de un campo magnético y detectaron que el haz se dividia en dos; uno
de estos nuevos haces se deflectaba en la direcciéon del campo mientras que el otro lo hacia en
sentido opuesto. Como los 4tomos de plata son eléctricamente neutros (su carga eléctrica total es
cero), se propuso entonces que el momento magnético de los dtomos de plata podria tomar sélo
uno de dos posibles valores, lo que explicaria la alineacién o anti- alineacién de los haces de salida
con el campo. Este resultado era bastante chocante ya que el momento magnético, segin la teoria
electromagnética de Maxwell, no esta limitado a tomar tales o cuales valores. Posteriormente se
entendio que el momento magnético de los atomos de plata esta directamente relacionado con una
propiedad cuantica de la materia, ahora conocida como espin.

El espin es independiente de cualquier otra variable fisica que se le pueda adjudicar a un sis-
tema cuantico, siempre existe, y puede tomar los valores 0, j:%, +1, i%, etc. (por sencillez se han
omitido las unidades). El espin total de los dtomos de plata es, por ejemplo, %, igual que el de los
electrones. Desde el punto de vista matematico, el espin puede representarse por un vector, igual
que el momento angular (cantidad asociada con la rotacién de los sistemas fisicos). Para el caso

1

de espin 3, no importa en qué direccion lo midamos, siempre encontraremos uno de dos posibles

valores: + o —3 [44].

Ahora, si se piensa en el qubit como un electrén dentro de un campo magnético (el sistema
se encuentra aislado de toda influencia externa), entonces el espin del electron puede alinearse al
campo, lo cual se llamard estado de espin | 1), y cuando se opone al campo, se llamard estado de
espin | |). Para modificar el espin del electrén de un estado a otro, seria necesario utilizar una
cantidad de energia. Suponiendo que se necesita una cierta cantidad de energia para cambiar el
estado de espin del electréon, jcudl seria el resultado si se aplica la mitad de dicha cantidad de
energia? de acuerdo con la mecanica cuantica la particula se encontraria en una superposicién de
estados, en la cual se comportaria como si estuviera en ambos estados simultdneamente; siempre
y cuando no sea medido el sistema, es decir, la funcién de onda no haya colapsado [40].

2.2. Qubit

La unidad béasica de informacién en computacion clasica es el digito binario o bit, que representa
un sistema binario, es decir, que tiene solo dos posibles configuraciones. En cambio el bit cuantico
o qubit, representa la unidad basica de informacién en computacién cuantica. El qubit, al igual
que el bit, tiene una configuracion, la cual puede ser |0), |1) o la superposicién de ambos estados
cuanticos, es decir,

[¥) = al0) + 5[1) (2.1)



Dichos estados constituyen una base ortonormal del espacio de Hilbert bidimensional Hy (base
computacional). Ademés el qubit debe estar normalizado, por lo que cumple (¥|¢) = |a]*+|3]? = 1
(se recomienda ver Apéndice A para mayor detalle).

La representacion del qubit se hace sobre un espacio de tres dimensiones llamado esfera de
Bloch. El qubit se define como un vector unitario como en ecuaciéon 2.1 y la tercera componente
se agrega en el vector mediante la introduccion arbitraria de una fase en alguna de las direcciones;
esto nos conduce a la siguiente expresion:

W) = e7i2 <cos §|o> + e sin §|1>> (2.2)

donde el angulo # es con respecto al eje-z y el dngulo ¢ es el formado por la proyeccion del vector
sobre el plano x-y con respecto al eje-x (ver Fig. 2.1). De este modo es posible representar en una
esfera unitaria todos los posibles estados de la funcién de onda del sistema fisico que se utilice
como qubit.

Esfera de Bloch

R i )

Variacion angulo 8 Variacion angulo ¢

Figura 2.1: Representacion en tres dimensiones de la esfera de Bloch para un qubit. Se puede
observar el efecto que tiene la modificacién de los dngulos 0 y ¢ [25].

2.2.1. Qutrit

El qutrit sigue del qubit en base a su complejidad como un recurso en el procesamiento de
informacion. Por tal motivo, asi como los estados del qubit puede ser visualizado por medio de
la esfera de Bloch también se encuentran en desarrollo técnicas para visualizar los estados del qutrit.

Un qutrit tiene la misma forma que el qubit, la diferencia es que el qubit esta formado por la
superposicion de dos estados, mientras un qutrit esta formado por la superposicion de tres estados,
denotados como {|0) , |1), |2)}, los cuales constituyen una base ortonormal del espacio de Hilbert
tridimensional H3, cuya representacién matematica es,

[¥) = al0) + 51) +7]2) (2.3)



cumpliendo que (i|j) = §;; donde i, € {0,1,2}, ademads el qutrit debe estar normalizado, por lo
que (YY) = |a|* + B> + |7]|* = 1. Por lo general es complicado manipular qutrits directamente,
por lo cual se recurre a qubits entrelazados que dan lugar a estados qutrit.

2.3. Visualizacion en tres dimensiones de un qutrit

La popularidad de la representacion de la esfera de Bloch se debe basicamente a su simplici-
dad, ya que el estado de un qubit puede ser representado por medio de un simple vector a el cual
representa alguno de los estados védlidos del qubit. Como |a|] < 1, entonces cualquier vector con
magnitud menor a 1 puede asociarse a un estado. Esta propiedad ofrece una manera simple de
representar tanto el estado cuantico como la dindmica cuantica que sigue un sistema qubit. Por
tal motivo, resulta importante intentar generalizar la representacion de la esfera de Bloch para
sistemas de mayor dimensionalidad, para este fin, haremos uso de la técnica de visualizacion de
un elipsoide expuesta en [29].

A partir de la descomposicion espectral del operador de densidad de un qubit, se puede obtener
la matriz de densidad para dos-qubit con la siguiente forma

Jj=zy,2z Jik=z,y,2

1
p:4(1®1+ Z ((IjOj@]l‘{'bj]l@O’j)—F Z Tjk0j®ak) (24)

donde a = (ay, ay, a,) y b = (b,, by, b,) son vectores de Bloch, o = (0,,0,,0,) son las matrices de
Pauli y T} son elementos del tensor de correlaciéon T.
Se pueden identificar los operadores de dos-qubit simétricos con matrices de espin 1 como sigue

0;®1+1®o0;

1®1 . .
g2 LIt o180 (2.6)
2
0 Qo+ 0,0y )
A= . (G# k1) (2.7)
Los elementos del vector a y del tensor de correlacion T se obtienen de
(S) = a, (2.8
1+ T
(52) = — = (29)
(Aj) = Ty = T, = 4; G#E#D (2.10)
Las operadores de espin 1 son
1 010 1 0 1 0 10 0
S5=—4=[1 0 1], S=—|-1 0 1], S=100 0 (2.11)
VZ{o 1 0 V2il o 1 o 00 -1

pero se utilizara una representacion alternativa de las matrices de espin 1

8



00 0 0 0 i 0 —i 0
S,=({00 —-i]|, S=[0o00], S=[i 0 0 (2.12)

04 0 —i 0 0 0 0 0

000 100 100
S2=1010], S*=|000]|, S*=[010 (2.13)

001 001 000

Se puede observar que las matrices Sj2 son diagonales y conmutan entre ellas. Debido a que
las matrices de 4 x 4 (ver ec. 2.5 y 2.6) pueden ser representadas en bloques de 3&1 con lo cual
se puede expresar un estado de dos qubits utilizando matrices de espin 1 de 3 x 3. Con el fin de
abarcar el espacio completo del operador, se deben utilizar las tres matrices A; (ver ec. 2.7). Asi
podemos obtener la siguiente expresion

a;S; + ¢;A;
p= Z <wj (1 _ sz) + H2H> (2.14)
j:x7y7Z
y en forma matricial tenemos
p=| 5= £ Wy — (2.15)
_’L(lyz_Qy zaz;qw w,

1-T;; .
como ¢; = Ty = Ty y w; = —5*, se tiene que

1 1— Ty —ia,— Ty day — T,
p= 3 ia, — Tyy 1— 1T, —iay — Ty, (2.16)
—tay — Top  day — Ty 1-T,,

Una matriz hermitiana es positiva semi-definida si los determinantes de todos sus menores
principales son no negativos. Como la matriz 2.16 es no negativa, su determinante es

Awgyw, > wyat + wyaz + w, a? (2.17)

lo cual puede ser escrito como

~

l1>a-T'-a (2.18)

donde I' puede ser interpretado como un tensor métrico, definido como sigue

1-T
_— (2.19)
det(1 —T)
Sabemos que un qutrit puede ser representado mediante un vector de tres dimensiones, el cual
es descrito por tres parametros, y un tensor métrico descrito por cinco parametros,tres correspon-
den a los angulos de Euler y los dos restantes son definidos por sus eigenvalores (dos, no tres debido

~

a la restricciéon Tr(T) = 1).

T

Paraun I fijo, la restriccion 2.18 implica que un conjunto permitido de vectores a esté dado por
un elipsoide cuya forma y orientacién en el espacio es determinando por medio de los eigenvalores
y eigenvectores de T. Las magnitudes de los semi-ejes principales esta dado por



e=y1-M)(1-N), 126320 (2.20)

Esta representacion es equiparable con la esfera de Bloch para el qubit, ya que todos los semi-
ejes principales pueden tener distintas longitudes y apuntar en varias direcciones en el espacio,
representando asi el estado del qutrit.

2.3.1. Operador de densidad reducido
Caso para estados puros

El estado de un sistema compuesto AB se define a partir de sus eigenestados, en [1], como sigue

= 31 (221)

donde [1);) representa los diferentes eigenestados del sistema AB, y estos eigen estados son

i) ZCHI ® |j) (2.22)

Por definicién tenemos que el operador de densidad es p = |¥)(¥| y puede ser representado a
partir de 2.21 y 2.22 como

Pap = Z Ci Cij i@ @ (2.23)
ij — )
i Sub—sistema A Sub—sistema B
debido a que la representacion grafica que utilizaremos para visualizar los estados es para un qutrit,
es necesario trabajar en el espacio reducido de 3 x 3 del espacio de 9 x 9 del sistema AB, con lo

cual tenemos que las matrices de densidad reducida para los sub-sistemas A y B son

pA:TTB (pAB) :Z]_A®<k3| pAB ]]-A®|k ZC C’Lk} | (224)
. k

pe =11, (PAB) = Z(kA| ®1p pas |kA> ®1p = ZC;;]‘/Ck:j |j><]/| (2'25)
k i
k

a partir de los subindices de los coeficientes C; . C; del sub-sistema A y los C} ;/Cy. ; del sub-sistema
B se pueden definir las matrices de densidad reducidas de A y B como un producto de matrices
de 3x 3 C y CT, como sigue

pa=> CC'  p,= CC (2.26)
donde
Ciy Cho Cpo Ciy Coy COZ4
C = CO-I— O()() C()_ ) CT = —T—O 50 CiO (227)
Cc., C, C__ Ci_ Gy Cr_

Desde las expresiones 2.24 y 2.25, se puede inferir para la matriz de densidad reducida p;, donde
i = A, B, que:
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1. p; es auto-adjunto p; = pj
2. p; es positiva para cualquier |¢;) ya que (¢;|p:i[¢s) = 32 |2y Cni <¢z’|m>|2 20

3. Tr(pi) = Xim |Comil> = 1 ya que |¥) del sistema estd normalizado.

Caso para ensembles térmicos

Cuando un sistema compuesto AB se encuentra en equilibrio térmico con el medio ambiente a
una temperatura 7', la matriz de densidad se expresa como

1 9
P(T)ap = E Z e PFs

donde = T T, kp es la constante de Boltzmann, Z = 3., e ?Fs es la funcién de particién y el
subindice s representa los diferentes eigenestados del sistema.

Ys) (Vs (2.28)

Reescribiendo el término |,) (15| con ayuda de la expresion 2.22 tenemos

Ze_BESZ Cijey 1D @ 17) (5] (2.29)

7]

sustituyendo la expresién anterior en 2.24 y 2.25 obtenemos que los operadores de densidad par-
ciales A y B dependientes de la temperatura son:

1 4

= ES:ZIQ B SpA(S) (230)
1 & g

- 2522316 Prg (2.31)

Bien, otra manera més formal para obtener las matrices de densidad reducidas de los sub-
sistemas A y B, es a partir del operador de densidad en funcién del Hamiltoniano del sistema
compuesto AB, esto es

P(T)an = Tr(el_ﬂH)e_BH (2.32)

donde H representa al operador Hamiltoniano del sistema AB. La expresién anterior puede ser
reescrita como

)ap = ZP%J B | ® |]><],| (2.33)
,J 5’
7]

donde pZ ] son los elementos de matriz del operador de densidad de 9 x 9. Al aplicar las matrices

de den51dad reducidas 2.24 y 2.25 en la expresion 2.33 se obtienen los operadores de densidad
reducida para los sub-sistemas A y B en funcién de la temperatura como sigue

T)a=)_1a® (ls] Zl)w i)@' @ |7) (5] ]1A®!lB>=ZZpul i) (7| (2.34)
l 1 ogi t

l?]
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p(T)s = (Ll ®1s Zp'g‘j/ )@@ )] 11a) © 1n = ZZ% 1) {d (2.35)
l i v U

'/
Y]

Tensor de correlacién T y vector a en funcién de las matrices de densidad reducidas

Utilizando la matriz 2.16 se calcula el tensor de correlacién T y el vector a;, a partir de las p;
obtenidas en 2.24 y 2.25, donde i = A, B, como sigue

N - 2:01'11 —2Re (Pi12> —2Re (pils) Too Twy Ts-
T = —2Re (Pi21> L —=2piy, —2Re (pi23) = Tyﬂﬁ Tyy Tyz
—2Re (pi31> —2Re (pi32) 1— 2pi33 Teo TZ?J T.. (236>

T = 1 — 2Re(p;)

2Im (p132) 2Im (pi23)
a=| 2Im (10115) =—| 2Im (pi31) (237>
2Im (pl21) 2Im (pilz)

2.3.2. Numero de Schmidt como medida del entrelazamiento de esta-
dos puros

Sea |W¥,p) un estado puro normalizado de un sistema compuesto en el espacio de Hilbert

Hap = Ha ® Hp con dimHs = ay dimHp = b operador de densidad p,p = [Wap)(Vap| y

operadores de densidad reducidos p, = Trg(pap) ¥ ps = Tra(pas) de los sub-sistemas A y B.
El vector |W45) puede ser escrito mediante la descomposicién de Schmidt

k
|Wap) = Z VDnlta,, wa,) con P >0 (2.38)
n=1

donde el nimero k es llamado el rango de Schmidt de |V 4p), ua, y wp, son eigenvectores orto-
normales de p, y pp respectivamente.

Para demostrar lo anterior, expandamos |V 4p) en una base ortonormal {|n4), 1 <n < a} de
Hay{li), 1 <i<b}deHpcona<b

a,b
(Wap) = Y anilna,ip) (2.39)
n,i=1
e introduciendo los estados relativos
b
[Wp,) =D anilip) (2.40)
nos lleva a
(Wap) = Ina,Ws,) (2.41)
n=1
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los estados |wp, ) en general no son ortonormales.

Ahora bien, escogemos de la base ortonormal {|na)} en 2.39 los eigenvectores ortonormales
{Jua,)} de p4 y expandiendo se sigue que

pa= palua,){ua,|  con  p>0, Y opy=1 (2.42)
n=1

n=1
los eigenvalores p,, pueden estar degenerados. Por otro lado, con los estados relativos asociados a
lua,), {|wg,)}, encontramos que

pa=Trp(|Vap)(Vap|) =Trp (Z [ua,, Wg,)(ua,, 0s, ) =

ln

= Trg (Z fun)(ua,| ® |wBl><an|) -

hin=1 (2.43)
= 7 fra ) ua | T (1) s, ) =
= 3 G i)l (s,
Comparando 2.42 con 2.43 conduce a la ortogonalidad de los estados relativos
(g, |WE,) = Pndni- (2.44)

Si ademés se toma en cuenta el hecho que se escogié {|ua,)} como base ortonormal en lugar de
{|na)}, y consideramos 2.40 y 2.38 se logra demostrar 2.32 a partir de la cual se encuentran los
operadores de densidad reducidos para los sub-sistemas A y B

k k

Pa = an|uAn><uAn ) PB = an|an><an| (245>
i=1 1=1

Los p, son llamados coeficientes de Schmidt, y son los mismos tanto para el sub-sistema A como
para el sub-sistema B. Por lo tanto, toda funcién de un operador de densidad que solo dependa de
sus eigenvalores tiene el mismo valor para ambos operadores de densidad reducidos.

Una descomposicién de Schmidt siempre refiere a un estado puro particular de un sistema com-
puesto. Diferentes estados tienen distintas descomposiciones de Schmidt. En general, la descom-
posicion de Schmidt no puede ser extendida a sistemas compuestos por mas de dos sub-sistemas.
Para mezclas, no existe una analogia de la descomposicion de Schmidt.

{lua,)} o {Jwg,)} con n=1,....k se les llaman las bases de Schmidt de Hs o Hp. En ellas,
los dos operadores de densidad reducidos son diagonales. La descomposicion de Schmidt es una
superposicién de estados separables. Toda la informacién sobre el entrelazamiento de |V 45) estd
contenida en los coeficientes de Schmidt. El nimero de Schmidt & es el niimero de los coeficientes
de Schmidt distintos de cero. |¥ 45) es un producto de estados y por ende no entrelazado, si y sélo
si el nimero de Schmidt es igual a uno. Entonces se dice que p, y pp tienen rango uno. Esto es
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equivalente a Tr (p%) = Tr (p%) = 1. Si un estado puro |¥U45) estd o no entrelazado, puede ser
leido directamente del operador de densidad reducido de un sub-sistema. El nimero de Schmidt
puede servir como una medida del entrelazamiento para estados puros. Esta es la razén de su
importancia. Ademas, nosotros podemos medir directamente: si uno de los operadores de densidad
reducidos describe a un estado puro, entonces también el otro lo hace. Cuando el sistema completo
es un estado puro |V 4p), por consiguiente, es imposible que uno de los sub-sistemas sea un estado
puro y el otro un estado mezclado [1].

2.4. Estructura fisica de los centros NV

En esta seccion se describird de manera breve y resaltando los puntos mas importantes de la
estructura fisica de los centros NV en diamante. Se explica inicialmente qué es el diamante, qué
defectos se pueden encontrar en el diamante, los tipos de defectos cristalinos que existen y como
se sintetizan los centros Nitrogeno - Vacancia (NV) en el diamante.

2.4.1. Diamante

El carbono es un elemento quimico con simbolo C, del grupo 14 en la tabla periédica de los
elementos, niimero atémico Z=6 y una estructura electrénica 1s?2s*2p® la cual permite que sus
orbitales atémicos presenten hibridaciones del tipo sp, sp? y sp® (ver Fig. 2.2-2.4).

Formacion de los orbitales hibridos sp
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. Hybridization

| | | ‘ | ‘

%
Figura 2.2: Representacion esquematica de la hibridacion de los orbitales atémicos del carbono, s

y P, en orbitales hibridos tipo sp [48]

Formacion de orbitales hibridos sp?
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——yoncastion

Figura 2.3: Representacion esquematica de la hibridacion de los orbitales atémicos del carbono, s
y P, en orbitales hibridos tipo sp? [48]

La hibridacion es la mezcla de dos o méas orbitales atémicos para formar un nuevo conjunto de
orbitales hibridos. Dichos orbitales hibridos son formados a partir de la mezcla de por lo menos
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Figura 2.4: Representacion esquematica de la hibridacién de los orbitales atémicos del carbono, s
y P, en orbitales hibridos tipo sp? [48]

dos orbitales atomicos no equivalentes, como es el caso de los orbitales s y p. Los orbitales hibridos
adquieren una forma distinta a la de los orbitales atémicos que los originaron. La cantidad de
orbitales hibridos es igual al nimero de los orbitales atémicos puros que los crearon.

Debido a la hibridacion de sus orbitales atémicos presenta enlaces covalentes (traslape de orbita-
les atomicos con orbitales hibridos u orbitales hibridos con hibridos) y distintas formas alotrépicas
con propiedades especificas: textura, resistencia mecanica, color, por mencionar algunas. Algunos
ejemplos de formas alotrépicas de carbono son: grafeno (sp?), grafito(sp?), diamante(sp?), fullere-
nos (intermedia entre sp? y sp?), nanotubos (intermedia entre sp? y sp?), nanoespuma (intermedia
entre sp? y sp?), etc.

La mayoria de los diamantes naturales se forman en condiciones de presién y temperatura ex-
tremas, existentes a profundidades de 140 km a 190 km en el manto terrestre. Los minerales que
contienen carbono proveen la fuente de carbono, y el crecimiento tiene lugar en periodos de 1 a 3.3
mil millones de afios. Los diamantes también pueden ser producidos sintéticamente en un proceso
de alta presion y alta temperatura que simula, aproximadamente, las condiciones en el manto de
la Tierra. Otra alternativa, y técnica completamente diferente, es el depésito de vapores quimicos.

El diamante, debido a su estructura cristalina extremadamente rigida, puede ser contaminado
por pocos tipos de impurezas, como el boro y el nitrégeno. Combinado con su gran transparencia
(correspondiente a una amplia banda prohibida de 5.5 V), esto resulta en la apariencia incolora de
la mayoria de los diamantes naturales. Pequenas cantidades de defectos o impurezas en el diamante
(aproximadamente una parte por milléon) inducen un color azul (boro), amarillo (nitrégeno), ma-
rron (defectos cristalinos), etc. El diamante también tiene una dispersién refractiva relativamente
alta, esto es, habilidad para dispersar luz de diferentes colores [54, 14, 21, 30, 43]. Gracias a estos
cambios generados en la estructura del diamante, como consecuencia de las impurezas, se da lu-
gar a fenémenos Opticos de interés para la computacion cuantica y procesamiento de informacién
cuantica.

La red cristalina del diamante esta conformada por atomos de carbono enlazados tetraédri-
camente (consecuencia de la hibridacion tipo sp?), que es una variacién de la estructura ctibica
centrada en la cara. Algunas de las propiedades fisicas mas llamativas del diamante son: su dureza
extrema y su conductividad térmica (900 - 2,320 W/(m-K)) [51], asi como la amplia banda prohi-
bida y alta dispersiéon 6ptica [54]. Sobre los 1,700°C en el vacio, o en atmésfera libre de oxigeno, el
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diamante se convierte en grafito; en aire la transformacion empieza aproximadamente a 700°C [43].
Los diamantes existentes en la naturaleza tienen una densidad que va desde 3.15 a 3.53 g/cm?, y
los diamantes muy puros generalmente cerca de 3.52 g/cm? [41].

2.4.2. Tipos de defectos

Un cristal perfecto es un modelo ideal, en el cual diferentes especies (moléculas, iones o ato-
mos) estdn colocados de forma periddica y regular. Con base en lo anterior, podemos decir que
un defecto cristalino es cualquier perturbacion en la periodicidad de la red de un sélido cristalino.
Gracias a estos defectos los materiales cristalinos presentan propiedades 6pticas que son de suma
utilidad en el desarrollo del ordenador cudntico [28, 50].

Los defectos en materiales cristalinos se pueden clasificar en funciéon de su geometria en:

» Defectos puntuales (dimensién cero).
» Defectos lineales o dislocaciones (una dimension).
» Defectos superficiales (dos dimensiones).

= Defectos volumétricos, mejor conocidos como defectos macroscopicos tales como fisuras, poros
e inclusiones extranas.

En esta tesis, nos centraremos en el estudio de las vacancias, que constituyen los defectos pun-
tuales mas simples y son huecos creados en un punto del cristal por la pérdida de atomos que se
encontraban en dicha posiciéon. Pueden producirse por perturbaciones locales durante la solidifica-
cién (crecimiento del cristal) o por reordenamientos atémicos en el cristal, como consecuencia de
la movilidad de los 4tomos (vibraciones).

En equilibrio, se tiene que el nimero de vacancias V,, de una cantidad determinada de material,
depende de la temperatura: N, = N e donde N, es el nimero de vacancias por unidad de
volumen, N es el niimero total de lugares ocupados por atomos, en la red, por unidad de volumen,
Q. es la energia de activacién, es decir la energia vibracional requerida para la formacién de una
vacancia (J/atomo), T es la temperatura absoluta en grados kelvin (K) y & es la contante de
Boltzmann o de los gases, con un valor de 1.38 x 10723 J/4tomos-K. Como podemos observar, el
numero de vacancias aumenta de manera exponencial con respecto al inverso de la temperatura.
En la mayorfa de los materiales, la fraccion de vacancias N, /N es del orden de 10™* a temperaturas
de fusién, es decir que hay una vacancia por cada 10,000 dtomos [6].

2.4.3. Centros NV en diamante

El defecto del centro tipo C consiste de un dtomo individual de nitrégeno sustitucional, car-
gado positivamente o neutro, en la red cristalina del diamante. Debido a la presencia del &tomo
de nitrégeno que se encuentra formando el centro C, la estructura de la red del diamante, en
los alrededores del centro, se ve alterada. Dicha alteracion se debe a la pérdida de la estructura
tetraédrica del diamante, causada por la dilatacién del enlace nitrégeno-carbono a lo largo de la
direccion [111], lo cual conduce a una simetria trigonal (ver Fig. 2.5). La longitud estimada del
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enlace nitrégeno-carbono del centro (C) es aproximadamente 1.92 A, mayor que la distancia de
enlace de los carbonos circundantes, la cual es aproximadamente de 1.54 A [7].

Figura 2.5: Vista lateral de la estructura del enlace nitrogeno-carbono de un centro tipo C con
direccién cristalografica [111], senalada con una flecha negra. Los dtomos de carbono son
presentados en color gris y en color azul el &tomo de nitrégeno.

La configuracién atémica de los centros NV (ver Fig. 2.6), consiste de dos lugares que deberian
estar ocupados por atomos de carbono, pero en lugar de esto un atomo de carbono es reempla-
zado por uno de nitréogeno y el otro sitio donde también debiera haber un atomo de carbono, se
encuentra una vacancia. El defecto NV tiene una simetria trigonal de grupo puntual Cs,,, donde el
eje principal Cs se encuentra a lo largo de NV (en la direccion cristalografica [111] ) [5].

[001]

Figura 2.6: Estructura atémica del centro NV en la red cristalina del diamante [52].

Por otra parte, se elige el diamante como red cristalina hospedante para el centro NV, ya que el
radio atémico del nitrégeno (N) es un poco mayor que el del carbono (C) por lo cual el nitrogeno
se puede acomodar bastante bien en el vacio dejado por el carbono (vacancia), ademés la red del
diamante ayuda como aislante para los efectos magnéticos externos por ser diamagnético, y asi
mismo, gracias a la alta temperatura de Debye los modos vibracionales de la red no afectan al
centro, es decir hay un bajo acoplamiento entre los fonones de la red y los electrones del centro. Las
propiedades eléctricas, dpticas, entre otras del diamante son muy sensibles a pequenas cantidades
de impurezas, por lo cual la técnica de resonancia de espin resulta muy 1til ya que es muy sensible;
ademas es posible estudiar una impureza en particular atiin en presencia de una gran cantidad de
otras impurezas [5, 35].
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2.4.4. Sintesis de centros NV en diamante

Para la creacion de centros NV en diamante, es necesario crear vacancias dentro de la red por
medio de dos métodos: el primero es mediante la creacion de vacancias en la red, irradiando con
iones, electrones o neutrones a diamantes ricos en nitrégeno (1*N) del tipo Ib; el segundo, es por
medio de implantacién de nitrégeno (ambos N y °N) dentro de un diamante puro tipo ITa con
la formacién simultanea de vacancias. Después de creadas las vacancias es necesario un proceso
de sobrecalentamiento a temperaturas de 550°C a 850°C (en atmoésfera libre de oxigeno) lo cual

produce la migracion de las vacancias hacia dénde se encuentran los &tomos de nitrégeno, creando
asi los centros NV [37, 42, 47].

Se ha observado que, debido a la presencia de impurezas en las proximidades de los centros NV,
las cuales acttian como donadoras (como es el caso del nitrogeno) o aceptadoras de electrones, éstos
presentan dos estados de carga estables, denotados como: estado neutro NV° y estado negativo
NV~ . Lo antes mencionado nos ayuda a discernir el por qué la concentracién del nitréogeno sus-
titucional (el cual es el mayor donador de electrones) define el estado de carga en muchos centros
opticos del diamante, incluyendo a los centros NV. Por otra parte, la transferencia de electrones,
fotoinducida cominmente, cambia el estado de carga del defecto [10, 16].
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Capitulo 3

Estructura electréonica de los centros NV

En este capitulo se describe de manera breve y resaltando los puntos mas importantes de los
dos diferentes estados de carga que presentan los centros NV y se hace una discusion del fenémeno
fotocromismo que presentan los centros NV en el diamante. Cabe mencionar que gran parte de este
capitulo es resultado del articulo [22] que fue publicado durante el desarrollo de esté investigacién.

3.1. Estados de Carga de los Centros NV

3.1.1. Centro (NV)" — Estado de Carga Neutro

El centro (NV)? del diamante consiste de una vacancia de carbono y una impureza de nitrégeno,
el cual tiene cinco electrones de valencia (por estar en el grupo 15 de la tabla periddica); tres de
ellos se comparten con los tres atomos de carbono mas préximos y los otros dos se posicionan
en la direccion de la vacancia. Por lo tanto, en la periferia de la vacancia existen cinco enlaces
electronicos activos e insatisfechos; dos debidos al nitrogeno y los otros tres debidos a los carbonos
que rodean a la vacancia (ver Fig. 3.1) [5, 16, 31].

3.1.2. Centro (NV)~ — Estado de Carga Negativo

El centro (NV)~ del diamante consiste de una vacancia de carbono y una impureza de nitrégeno
de sustitucién adyacente (ver Fig. 3.2). Los estados ligados de este centro profundo son estados
multi-particulas compuestos de seis electrones: cinco aportados por los cuatro atomos que rodean
la vacancia, y uno capturado desde el volumen del cristal. Es decir, la configuraciéon atéomica del
centro (NV)~ es idéntica a la del centro (NV)? sélo con la diferencia que tiene seis electrones [50].

3.2. Configuraciones electrénicas

Los enlaces C-C que conforman al diamante, presentan una hibridacién de tipo sp?® lo cual
queda demostrado por la estructura tetraédrica del diamante, por lo tanto el enlace N-C debe de
presentar el mismo tipo de hibridacién que el enlace C-C, asi pues se tiene que el carbono tiene

19



W)
©-©-©
©

Figura 3.1: Representacion esquemética (en dos dimensiones, donde los circulos marcados con C
simulan los carbonos de la red cristalina) de la configuracién atémica de un centro (NV)°, en la
que se observa que dos dtomos de carbono se han sustituido por un atomo de nitrégeno (color
azul) y una vacancia (marcada con V) quedando con cinco electrones (puntos negros) en
direccién hacia ella [22].

Q)
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©

Figura 3.2: Representacion esquemética (en dos dimensiones, donde los circulos marcados con C
simulan los carbonos de la red cristalina) de la configuracion atémica de un centro (NV)~, en la
que se observa que un electron se ha posicionado en el centro de la vacancia (marcada con V) [22].

cuatro orbitales semi-llenos, pero tres de ellos son completados con los tres enlaces covalentes que
forma con el resto de los carbonos de la red; y el nitrogeno tiene tres orbitales semi-llenos y uno
lleno, pero sus tres orbitales semi-llenos son completados con los tres enlaces covalentes que forma
con el resto de los carbonos de la red.

3.2.1. Configuracién del Centro NV

Como se puede observar en la Figura 3.1, el nitrogeno orienta su orbital lleno hacia la vacancia,
asi como los tres carbonos circundantes orientan sus orbitales semi-llenos; entonces es factible
afirmar que energéticamente es posible tener un espin total, S de % 0 % solamente, ya que para
lograr un espin total de g, seria necesario que el nitrogeno no tuviera apareados los dos electrones

que apuntan hacia la vacancia (ver Fig. 3.3).

3.2.2. Configuracion del Centro NV~

Como ya mencionamos anteriormente, el nitrogeno orientara su orbital lleno hacia la vacancia,
los enlaces insatisfechos de los carbonos se orientaran hacia la vacancia, y probablemente el electrén
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Figura 3.3: Representacion esquemética de la configuracion electrénica de espin del centro (NV)?,
en la cual se observan los posibles valores de espin total, S (representados con flechas negras). Las
lineas representan el atomo de nitrogeno (N), los carbonos de los alrededores (Cy, Cy y C3) y la
vacancia (V) [22].

extra sea empujado hacia alguno de los carbonos circundantes por efecto de los dos electrones del
orbital lleno del nitrégeno; lo cual muy probablemente daria lugar al apareamiento del electron de
dicho carbono, por lo tanto es factible que el sistema presente un espin total S=0, S=1 o S=2 (ver
Fig. 3.4).

3.3. Configuraciones de Espin

3.3.1. Centro NV

Para el caso de espin total es S= %, en el centro (NV)?, existen dos dobletes, uno de ellos es el
estado base y el otro es el estado excitado, con ms; = :I:%, como se muestra en la Figura 3.5

Para el caso de espin total S= %, en el centro (NV)?, existen dos multipletes, uno de ellos es el

estado base y el otro el estado excitado, los cuales estan conformados por dos dobletes, con m, = 1

2
y mg = %, como se muestra en la Figura 3.6.

3.3.2. Centro NV~

Para el caso de espin total S=2, en el centro (NV)~, existen dos multipletes, uno de ellos es
el estado base y el otro es el estado excitado, los cuales estan conformados por dos dobletes, con
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Figura 3.4: Representacion esquematica de la configuracion electronica de espin del centro
(NV)~, en la cual se observan los posibles valores de espin total, S (representados con flechas
negras). Las lineas representan el dtomo de nitrégeno (N), los carbonos de los alrededores (Cy, Cy
y C3) y la vacancia (V) [22].

ms = 2y ms = £1, y un singlete, con m; = 0, como se muestra en la Figura 3.7.

Para el caso de espin total S=1 en el centro (NV)~, existen dos tripletes, uno de ellos es el
estado base y el otro es el estado excitado, los cuales estan conformados por un dobletes, m, = +1,
y un singlete, con my = 0, como se muestra en la Figura 3.8.

Para el caso de espin total S=0 en el centro (NV)~, existen dos singletes, uno de ellos es el
estado base y el otro es el estado excitado, con mg = 0, como se muestra en la Figura 3.9.

Excited levels 2E mg = :I:%
Ground levels ZA mg = :t%
s=1
2

Figura 3.5: Representacion esquematica de la estructura de niveles de espin del centro (NV)?, en
la cual se observan la posible configuraciéon S= % [22].
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Figura 3.6: Representacion esquematica de la estructura de niveles de espin del centro (NV)?, en
la cual se observan la posible configuracién S= 2 [22].

mg ==+ 2

Excited levels mg==+1
mg =10

mg ==+ 2

Ground levels mg==+1
mg =0

Figura 3.7: Representacién esquemética de la estructura de niveles de espin del centro (NV)~, en
la cual se observan la posible configuracion S=2 [22].

3.4. Fenoémeno de fotocromismo

El fotocromismo es un fenémeno reversible, conocido en quimica como fototransformacion, que
transforma una especie quimica entre dos diferentes formas, las cuales presentan distintos espectros
de absorcion. Durante esta fotoisomerizacion no sélo cambia el espectro de absorcién de la especie
quimica, sino también se modifican otras propiedades fisicoquimicas como por ejemplo la constante
dieléctrica, el potencial de oxidacién-reduccion, la estrcutura geométrica, etc. Se puede aprovechar
esta propiedad molecular, para crear distintos dispositivos fotonicos, como por ejemplo: memorias
6pticas regrabables y foto-interruptores controlados por medios 6pticos [23].

El fenémeno de fotocromismo en un solo centro NV en diamante fue demostrado a través de
espectroscopia 6ptica la cual mostré que al irradiar intensamente (514 nm) un centro NV° cambia
su estado de carga, del neutro al negativo, a NV~ y en condiciones de oscuridad el centro se relaja
y vuelve a su estado neutro, NV? [16]. Por lo tanto, el centro NV en diamante puede estar presente
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Ground levels °A,

mg = 0

S=1

Figura 3.8: Representacién esquemética de la estructura de niveles de espin del centro (NV)~, en
la cual se observan la posible configuracion S=1 [22].

Excited level 'A, mg=0

Ground level 'E mg =0
S=0

Figura 3.9: Representacién esquemética de la estructura de niveles de espin del centro (NV)~, en
la cual se observan la posible configuracion S=0 [22].

en ambos estados de carga y cambiar de uno a otro.

3.5. Caracterizacién Experimental de los Centros NV

Experimentalmente los centros NV en diamante son caracterizados por las técnicas de Reso-
nancia Paramagnética Electrénica (EPR, por sus siglas en inglés) o también llamada Resonancia
de Espin Electrénico (ESR, por sus siglas en inglés) y la senal de Fluorescencia que emite cuando
se relaja de un estado excitado a un estado base.

En el centro (NV)? ha sido detectada una linea de fonén cero (ZPL, por sus siglas en inglés)
de 2.156 eV (57bnm), la cual se ha asociado con una transicion éptica entre los dobletes de espin
base (simetria *E) y excitado (simetrfa 2A) del estado S= 1, aunque hasta el momento no se ha
detectado ninguna senal de EPR en los estados doblete 2E y 2A, esto se debe posiblemente a la
interferencia de algin otro defecto paramagnético que no permite observar la senial en el espectro
EPR, pero lo méas probable es que sea por la distorsién dindmica del efecto Jahn-Teller [9, 15],
que provoca el ensanchamiento de las lineas del EPR lo suficiente como para evitar la deteccion.
En un estudio de EPR, se observé que para poder obtener senal de resonancia paramagnética del
estado S= % fue necesario la utilizacion de iluminacién continua, lo cual lleva a concluir que se
trata del estado excitado (simetria *Ay) del centro (NV)?) el cual estd formado por un multiplete
de dos dobletes, uno superior mg = j:% y otro inferior superior m, = j:% (ver Fig. 3.10) entre los
cuales existe una resonancia de ~1.685 GHz. Se puede concluir que el estado doblete del centro
se debe al estado de espin S= % y el estado multiplete se debe al estado de espin S= %, entonces

1

para poder acceder del estado de espin S= 5 al S= g es necesaria una transiciéon no radiativa lo

cual se comprueba con el experimento anterior ya que fue necesario polarizar al sistema en el nivel
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ms = :I:% en el estado A para posteriormente poblar los niveles m, = :l:% (con mayor probabili-
dad) y my = £2 (con menor probabilidad) en el estado *A, (ver Fig. 3.10) [15, 18].

mg = Zl:%
1 Excited levels “A,
Excited levels 2 ———— Mg =i7 —_—— m =41
' -_— 2
2.156 eV

2 A A 1 —_— g = :l:i
Ground levels <A mg =*— S 2

L 2 Ground levels
S==o —4 1
2 mg == >

s=3
2

Figura 3.10: Representacion esquematica de la estructura de niveles de espin del centro (NV)°, en
la cual se observan las dos posibles configuraciones de espin S= 1 y S= %, y la ZPL (senialada con

2
una flecha negra) [22].

En el centro (NV)~ existe una transicion 6ptica con conservacion del espin (Amg =0, debido a
las reglas de seleccién presentes en el sistema) desde el estado triplete de espin base (simetria 2A,)
al estado triplete de espin excitado (simetria *E), dicha transicién presenta una ZPL de 1.945 eV
(637 nm) (ver Fig. 3.11) y se demostrd la existencia del estado triplete por medio de un estudio
de EPR, observandose una senial de resonancia de ~2.88 GHz entre los niveles mg =0y my = +1
en el estado *A, [5, 35, 34]. Ademds, se encontré un meta-estado a través del cual se lleva a cabo
una transiciéon no radiativa desde el estado ®E al estado 3As, y se observé una ZPL adicional de
1.185 eV (1046 nm) en el infrarrojo (IR) (con iluminacién 6ptica mayor a 1.945 eV, mediante un
ldser de 532 nm), este fenémeno fue asociado a la transicién entre los singuletes de espin base
(simetria 'E) y excitado (simetria 'A;) que conforman al meta-estado intermedio [12, 50, 36]. Las
transiciones no radiativas no siguen las reglas de selecciéon de las transiciones opticas (Amg # 0),
si no que se llevan a cabo a través del meta-estado, las cuales son: una fuerte (més probable) que
va desde el nivel de espin m; = £1 del estado ®E al nivel m; = 0 del estado 'A; y por medio de
una transiciéon radiativa infrarroja se alcanza el nivel m, = 0 del estado 'E para posteriormente
terminar en el nivel m, = 0 del estado 3A, (ver Fig. 3.10 flechas onduladas rojas); y una débil
(menos probable) que va desde el nivel my = 0 del estado *E al nivel m; = 0 del estado 'A;
y por medio de una transicién radiativa infrarroja se alcanza el nivel m,; = 0 del estado 'E para
asi terminar en el nivel m, = 41 del estado *A, (ver Fig.3.11 flechas onduladas azules) [12] [50] [36].

Los centros (NV)? y (NV)~ son factibles para ser utilizados como qubit de estado sélido en el
disefio del procesador cuantico, ya que ambos centros presentan caracteristicas que los hacen pro-
metedores. En el caso del centro (NV)Y puede ser factible, ya que su estado excitado A, presenta
dos dobletes degenerados los cuales pueden ser utilizados como estados del qubit; otra opcion que
pareceria viable seria utilizar la transicion del doblete base m, = j:% en el estado ?E al doblete ex-
citado ms = i% en el estado 2A por medio de bombeo éptico de 2.156 eV, y al apagar la excitacion
Optica el sistema regresa de m, = i% en el estado A a m, = ﬂ:% en el estado 2E, pero estd opcién
presenta un problema ya que el estado pierde coherencia debido al efecto dinamico Jahn-Teller
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Figura 3.11: Representacién esquematica de la estructura de niveles de espin del centro (NV)?, en
la cual se observan las dos posibles configuraciones de espin S= % y S= %, y la ZPL (senialada con
una flecha negra) [22].

[9, 15]. Para el caso del centro (NV)~, este puede ser inicializado en alguno de sus niveles en el
estado base >A, (S=1) por medio de ciclos de bombeo 6ptico, se manipula por aplicacién de mi-
croondas y excitacion Optica, y el read-out se obtiene gracias a la senal de fluorescencia que emiten
las transiciones entre los niveles de espin base y excitados siguiendo las reglas de seleccion de las
transiciones opticas. En base a las limitaciones y caracteristicas de cada sistema de carga que pre-
sentan los centros NV presentes en el diamante, podemos concluir que el sistema mas prometedor
es el (NV)~ a pesar de que necesita donadores para obtener su electrén extra, ya que no necesita
iluminacién continua para poder ser inicializarlo, manipularlo, y obtener respuesta (read-out), ade-
més no presenta efecto dindmico Jahn-Teller y tiene bajo acoplamiento espin-orbital [5, 12, 18, 36].

En conclusién, las propiedades épticas presentes en la estructura electronica de espin del centro
NV~ en diamante, lo convierten en un candidato predilecto ya que muestra una senal de fotolu-
miniscencia estable (read-out) y ademés puede ser manipulado e inicializado (preparacién éptica),
por ende puede ser utilizado en el procesamiento de la informacién cuantica. Por lo tanto, el estudio
se centrara en los centros NV~ presentes en el diamante.

3.6. Caracterizacion teorica del estado interno de los cen-
tros NV

Ahora bien, en base a la caracterizacion experimental y la estructura electrénica del centro NV
discutida en las secciones anteriores, se propone la siguiente caracterizacion tedrica con el fin de
inicializar, manipular y medir (read-out) el centro NV, el cual se serd utilizado como implementa-
cién fisica del qubit.

El Hamiltoniano del centro NV, I:Isys, el cual describe sélo el estado interno del defecto sin
ninguna perturbacion externa,

Hyo=Hs s+ Hy s+ Hr s (3.1)
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esta compuesto por la interaccién espin-espin,

2
- /“’LO/Y ~ ~ ~ — — ~
Hs—s =33 0w (S8 =3 (5 ) (7 - )] (32)
i
donde g; = 5}12 + glyﬁ + §i212:, los indices ¢ y j representan los electrones del centro NV, ug es
la constante magnética (permeabilidad en el vacio), v, es la constante giromagnética del electrén,
r indica la distancia entre las particulas que interaccionan y 7;; es un vector unitario que indica
la direccién de interaccién entre los espines electrénicos. La interaccion espin-orbital (estructura

fina),

W) p .5 (33)

ﬁLfS:_Z’YeE'S;:_Z gsiB 8U(T) EZS;:_Z Ve

hmeec?r Or meec2r  Or

donde S; = 521'2 + g;yj + g’zfc, los indices 7 y j representan los electrones del centro NV, v, es la
constante giromagnética del electrén, up es el magnetén de Bohr, g. es el factor g del electrom,
e es la carga del electréon, h es la constante de Planck reducida, m. es la masa del electron, c es
la constante de la velocidad de la luz en el vacio y r indica la distancia entre las particulas que
interaccionan. Y el acoplamiento hiperfino (estructura hiperfina),

- —

1= N B (1 5 — 3 (L -7y) (7 - 55) (3.4)
iy

donde 5’1 = 5’%@ + gzyj + Qzl%, I: = I:Ti + I:-yﬁ + I:-zl;:, los indices ¢ y j representan los electrones
y nucleos del centro NV, 14 es la constante magnética (permeabilidad en el vacio), v, y 7, son las
constantes giromagnéticas del electrén y ntcleo, respectivamente; r indica la distancia entre las
particulas que interaccionan y 7;; es un vector unitario que indica la direccién de interaccién entre
los espines electrénicos y nucleares. Cabe resaltar, que no se considera la interaccion espin-espin
entre los ntcleos ya que se supone que el nitrégeno es el isotopo °N por lo cual no tiene momento
cuadrupolar electrénico.

3.7. Aplicacién del formalismo de segunda cuantizacion

Usando el formalismo de segunda cuantizacién, la forma de la funcién de onda del centro NV°
puede ser escrita como,

’\IJNVO AZC ’\IJNV0 (777 07t>> (35>
donde (7, 0,t) representan las coordenadas, el spin y tiempo, respectivamente; A es la constante
de normalizacion, C; es la constante de proporcionalidad y |1/1](\?2/0 (7, 0,t)) representa un estado no

interactuante formado por el producto de las funciones de onda de las particulas por separado, es
decir:

W) o (7, o, 72 DN [ (7, 0, ) [0S (75, 00, ) [0S (73, 0, )[04 (7, 04, 1)) (3.6)
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donde la sumatoria corre sobre las distintas permutaciones, p, posibles en el sistema, N, repre-
senta el indice de permutacién, los subindices C;, Cy y C3 representan los 3 carbones con enlaces
insatisfechos y V; la vacancia, notar que el subindice de la funcién w) es cero cuando la vacancia
se encuentra vacia (conﬁguracmn electrénica del centro NV?). De 1gual forma podemos obtener la
forma de la funciéon de onda no interactuante para el centro NV~ como,

[ (7,0, 1)) fz DN (7, o0, D) S (75, 00, 1)) [0S0 (73, 3, £)) 045 (72, 04, 1)) (3.7)

donde la sumatoria corre sobre las distintas permutaciones, p, posibles en el sistema, los subin-
dices C7, Cs v C3 representan los 3 carbones con enlaces insatisfechos, mientras el subindice V;
representa la vacancia, notar que el subindice de la funcién @Z)g,? es uno cuando en la vacancia se
encuentra un electrén (configuracion electronica del centro NV ™).

Ahora bien, si las funciones de onda de los estados de carga neutro, W o, vy negativo, Wyy -,
del centro NV, son proyectados sobre una base simétrica de nimeros de ocupacién {|n)} en un
espacio de Fock, da como resultado:

[Wyo) = S (U)o (7.0,8)) = 3 Uy (7 0, 8)n) (3.8)
W) = S (|, (7,0 zww 7,0,t)|n) (3.9)

n

Definiendo los operadores de creacién, &l,, y aniquilacién, dy,, los cuales actian exclusivamente
sobre el estado de la vacancia, estos operadores tienen la formas:

= Z\/nv Moy Neys Moy, Ny — 1) (e, Ny, Moy, Ty | (3.10)
4, = Z Vi + 1 {ne, Ney, ey, v + 1) (Ney, Ny s Moy M| (3.11)

aplicando estos operadores, 3.10 y 3.11 en las funciones de onda 3.8 y 3.9, se obtiene que
di!%vo) = |\I/NV*> ; O[VO‘H\I/NV(’> = |\I/NV0> (3.12)

av|Uny-) = [Ynyo) ; @L@VWN\#) = [Upyy-) (3.13)
en base a las expresiones anteriores, 3.12 y 3.13 se puede concluir que el conmutador de los opera-

dores de creacién y aniquilacion es [&V, &H = 1 para ambos casos.

Como las funciones de onda 3.6 y 3.7, dependen del espin o, entonces pueden ser reescritas con
el producto de su funcién de onda orbital, |® (7, ¢)) y su funcién espinorial, | X (o, 1)), esto es:

0o (7, 0, 1)) = |Byvo (7, £))| X wvo (0, 1)) (3.14)
W, (7 0,)) = |Brv- (7)) Xnv- (0,1)) (3.15)

por lo tanto, se puede obtener la forma de las funciones espinoriales de los centros NV? y NV~
quedando como,
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[ Xnvo (o Z DY X (a1 )X (02, ) IXE) (03, 1)) (3.16)

' p

[ Xvv- (U,t)>=\/152(— )™ X (01 ) IXE (02, D) X (3, )) X (0,1)) (3.17)

donde la sumatoria corre sobre las distintas permutaciones, p, posibles en el sistema, N, representa
el indice de permutacion, los subindices C, Cy y C5 representan los 3 carbones con enlaces insa-
tisfechos y V' representa al electron que se encuentra en la vacancia para el caso del centro NV .
Debido a que el estado de carga negativo del defecto, el centro NV~ es el mejor candidato para
utilizarse como qubit de estado sélido, basado en el hecho de que cumple con las siete condiciones
que un sistema fisico necesita para lograr ser implementado en algoritmos cuanticos, este conjunto
de condiciones es conocido como criterio de “DiVicenzo Criteria” [11] (ver Apéndice B), por lo
tanto el estudio se enfocara en él. Los electrones del centro NV~ que estdn involucrados en las
transiciones radiativas y no radiativas, son los tres de los carbonos circundantes a la vacancia, los
cuales tienen sus enlaces incompletos; y un cuarto electrén el cual es cedido por alguna impureza
donadora cercana a la vacancia. Por lo tanto, son cuatro electrones los que participan en los dife-
rentes estados de espin S=0 y S=1. El estado S=2 serd omitido debido a que no existe evidencia
experimental acerca de esta configuracion de espin. Por consiguiente, las funciones espinoriales
para el caso del centro NV~ en 3.17 para los dos diferentes estados de espin, en el estado base, son
las siguientes:

m 5S=0, my,=0

1
5 (acl a02/603/8‘/ - aclﬁcQBcg,Ofv + 5015020403O~/V - Bcl a02(1/c36v) (3-18>

o (0,0)) = 5

= S=1, my=1

[Xnv-(0,1)) = Qo Ao, O Oy (3.19)

= S=1, my=20

1
= (acla02503/BV + aCIBCQ/BC,gaV + ﬁclﬂcgacgav + ﬂclacgacgﬁv) (3.20)

’XNV* (07 t)> = 9

s S=1, my=—1

‘XNV_ (07 t)) = Yo, Ve, Ve Tv (3.21)

donde los subindices C', Cy y C3 representan los 3 carbones con enlaces insatisfechos y V' representa
al electréon que se encuentra en la vacancia. Ademas, los estados «;, §; v 7;, donde el indice 7
simboliza a C7, Csy, C3 y V, estan definidos como:
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1 00 0 00 0 00
a=10001]|, =100}, w=1000 (3.22)
000 0 00 1 00
Ahora bien, si proyectamos |xyy-(0,t)) sobre la base simétrica {|n)} en la representacién de

nimeros de ocupacién en un espacio de Folk, tendremos:

X v (0,0) = D (nlxav-(o ZXNV (0,1) n) (3.23)

n

donde X;W, (0,t) representa los espinores utilizando la base de niimeros de ocupacion de la funciéon
espinorial | X, (0, )).

3.7.1. Estado Estacionario — Modelo Conservativo

La solucién de nuestro sistema propuesto en 3.1 en estado estacionario, para el caso del centro
NV~ sera,

Hoyo| U ny) = E[Tyy) (3.24)

donde |¥ v ) representa la funcién de onda del centro NV~ en estado estacionario, la cual tiene la
misma forma que 3.6 solo sin la dependencia con el tiempo, t.

A partir de la expresién 3.23, fijando ¢t = to obtenemos los estados estacionarios de la siguiente
forma

Z XNV J tO |n> (325)

donde de los ocho |n) estados, cuatro son estados base y los otros cuatro son estados excitados,
quedando representados por:

» Configuracién de espin total, S=0

|1) esel estado base ms=0 y |2) eselestado excitado ms =0 (3.26)

» Configuracién de espin total, S=1

|3) esel estado base ms=0 y [4) eselestado excitado ms =0
|5) es el estado base mg=—1 y |6) eselestado excitado my = —1 (3.27)
|7) esel estado base mgs=1 y |[8) eselestado excitado my =1

Los resultados obtenidos en 3.26 y 3.27 son acorde a la estructura de niveles de espin presentada
anteriormente en el capitulo 3 (ver Fig. 3.8 y 3.9)
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3.7.2. Estados Dinamicos — Modelo no Conservativo

El Hamiltoniano dinamico, ﬁdyn, esta compuesto por el Hamiltoniano del centro NV, ﬁsys (ver
3.1), y el Hamiltoniano de interacién del campo electromagnético, H,; tiene la siguiente forma

]f[dyn = Asys + ]f[int (328>
donde
N e 1
Hie = 3" oy (a;ak + 2) (3.29)
A
por lo tanto, la solucién para el estado dindmico (no conservativo) del sistema sera,
o, ~
m§|‘1’z\/v> = Hyyu|Vnv) (3.30)
Ahora bien, si se sustituye 3.9 en 3.30, se obtiene una expresién para el centro NV~
. 8 / A / N
zh§|\IfNV,) = Hyyn Zv,bNan (7, 0,t) |n) (3.31)

Los operadores de creacién y aniquilacion, &f,, , G, respectivamente, del centro NV~ para
sus estados electrénicos de espin, a partir de 3.31, tienen la siguiente forma

ézgyms - nS,mS In’S,mS + 1><n51ms (332)
sy = /N5y + Uty — 1) (50, (3.33)

donde los estados |ng,,,) estan definidos por su valor de espin, S, y momento de espin en la
direcciéon del eje-z, mg, por lo tanto, las transiciones entre los estados base y los estado excitados
(ver Fig. 3.11), pueden ser descritas a través de

2T A
Toone = S| (0| e ) P (Er) (334

Regla de Oro de Fermi

donde (n*|ﬁmt|n) es el elemento de matriz del operador de interaccién, ]:Imt, entre los estados
final, n*, e inicial, n, y p (E,+) es la densidad de estados de los estados finales con energia F,-. La
densidad de estados de ambos centros NV es discreta y se define como

p(E)=Y8(E~E) (3.35)

donde el indice i representa cada uno los de estados de espin cada estado de cargar del centro NV.
Si se elige el mismo intervalo de energia, se obtendra que el nimero de estados del centro NV es
mayor que el del centro NV~ lo cual significa que

» El centro NVY tiene dos diferentes estados de espin total, que son S:% y S:%.

= El centro NV~ tiene dos diferentes estados de espin total, que son S=1 y S=0.
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Basado en lo anterior y revisando la estructura de los niveles de espin para cada estado de
carga del centro (ver Fig. 3.5-3.6 para NV° y Fig. 3.8-3.9 para NV7), se concluye, también, que
la densidad de estados de NV°, p(E), es mayor que la de NV—, p' (E). La densidad de estados
en el fenémeno de fotocromismo cambia de p (E) a p' (E) y vicerversa. Por lo anterior, puede ser
definida una densidad de estados total, p; (F), como

pr (E) = ap(E)+ Bp (E) (3.36)

cuando a = 0 y 8 = 1, representa la densidad de estados del centro NV™. Sia =1y g = 0,
representa la densidad de estados del centro NV°. Por lo tanto,

nS,m5> = \/ (nS,mS + 1) ‘ns,ms - 17 nS,m;)

d;,m;é\és,ms|ns,ms> = \/nS,ms (nS,ms + ]-) |nS,ms - 17nS,m; + ]-> <337>

at

S,ms

AT
aS,mS nSy””S)

(n*|ﬁmtln) o (n?

S,mg

A
Oésvms

Los operadores de creacion, &Lﬂmz, y aniquilacion, &g,,,, funcionan sobre los distintos estados,
base y excitado, pero siempre regidos por las reglas de seleccion Amg = 0, es decir, si Qg,,,
aniquila un electrén en el estado base, S =1, m, = 0, @Ts,m; crea un electron en el estado excitado,
S = 1,m} = 0; en otras palabras, esto causa la transicién de un electrén del estado base al excitado
mediante una interacciéon electromagnética.

32



Capitulo 4

LModelado de la interaccion de 2 qutrits
a partir de 2 centros NV~

En el presente capitulo se desarrollara el modelado de la interacciéon de 2 qutrits representados
fisicamente por 2 centros NV~ para dicho objetivo se utilizaran dos diferentes modelos de los cuales
se detallara mas adelante sus caracteristicas y diferencias. Ademas se desarrollard una metodologia
para lograr la visualizacion geométrica de los qutrits con lo cual sera posible determinar de manera
grafica el grado de entrelazamiento que presenta el sistema.

4.1. Aplicacién de la visualizacion a sistemas compuestos
por 2 qutrits

Para la descripciéon del sistema de dos centros NV se utilizaran dos modelos diferentes, uno
en el cual se consideran el acomplamiento de Heisenberg entre los espines de los sub-sistemas en
las direcciones x y y, v el efecto Zeeman de los sub-sistemas en la direccion z; y otro en el cual
se considera el acoplamiento de Heisenberg isotropico y anisotropico entre los espines de ambos
sub-sistemas, el efecto Zeeman de los espines del sistema y el desdoblamiento a campo cero en la
direccion z (ZFS, por sus siglas en inglés). Notar, que los modelos fueron renormalizados a una
unidad de energia especifica, ya que se busca observar el efecto de las variables sobre el grado de
entrelazamiento del sistema.

4.1.1. Modelo xy

Se tiene un sistema de dos qutrits por medio de dos centros NV, el modelo Hamiltoniano que
describe al sistema es [53]

H = J (SaxSes + SaySey) + B (Saz + Shz) (4.1)

donde el término de acoplamiento de intercambio a lo largo del eje z es mucho menor que el acopla-
miento en el plano zy, J es la magnitud del acoplamiento de Heisenberg (el cual fue renormalizado
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a unidades de energia), S;, (& = x,y, z) son las componentes del espin total S;(i = a,b), y B es el
campo magnético externo (el cual fue renormalizado a unidades de energia).

Sistema puro

Se calcularon los eigenvalores de los eigenestados del Hamiltoniano 4.1, los cuales son

E1:O, EQZQB, E'g,:—zB,
Ey=(-B—J), Es=(B-J), Es=-V2J, (4.2)
E, =2J, Es=(-B+.J), Ey=(B+J).

y sus eigenestados correspondientes son

P ==+ =) ==, Wb =l+4), W =]--),
+m>:;gﬂw»—w—o», 5) = 2= (| + 0) — [04)),

ww=§0+—ww@mww—+», ) =3 (1 +—) + V21000 +|—+),  (43)

1 1
|s) = 7 (10=) +1-10)), [Yo) = 75 (| +0) +10+)).

Parametros para la visualizacion del sistema puro

Nuestro sistema puro, esta compuesto por eigenestados que tienen la forma

[10:) ZC%>

y a partir de la expresion 2.23 obtenemos la matriz de densidad para cada uno de los eigenestados
como sigue

® 17) (4.4)

pAB( Z ’L](S)

i/ J

@ @ 7)) (4.5)

y por analogia de las expresiones 2.24 y 2.25 se obtienen las matrices de densidad reducida para
cada eigenestado

Pagy = Z Cl*’ E(s) C“f(s) Z) <Z/| (46)

k

Poy = 22 Cigy, iy 110 (4.7)
P

Utilizando la matriz 2.16 calculamos el tensor de correlacién T a partir de p,_, obtenida en 4.6,
y el vector a(y) como sigue

N T;m: Tacy sz
T=|Tp Ty Ty | =1-2Re(ps,) (4.8)
Tzz sz Tzz

34



1-2(C Chy + CoCip+ C1Ci ) —2Re (Cy Gy + CoCiy + C1-Cy )
=| —2Re(CosC%y + ConCly+Co-Ci_ ) 1—2(CorCy + CooCiiy + Co-C5_ )
—2Re (C_ Cy +CoCly+C_C5) —2Re (C_ . Cjy + CoCip+ C-_C5_)

(4.9)
—2Re (C C*, + CioCry+CyC*_)
—2Re (Co:C* + ConC"y + Co_C"_)
1-2(CCr + GGy +C__C" )
2Im (C_.Cy, +C_Cy, +C__Cy_) 2Im (Co . Cr 4 CoCry+Co_Cx )
a= | 2Im(C,Cr, +CC +C, Cr ) | =—|2Im(C_,C:, +C_C:,+C__Cx) (4.10)
2Im (Co . Cr, 4 CooCry+ Co_Cr ) 2Im (C,,Cy, +C . Cy +C,._Cy)
Utilizando 4.9 se calculan los tensores de correlaciéon T de los eigenestados puros
R 000 ~ -1 00 ~ 10 0
T,=10 10 T, = 0 10 Ts=|( 01 0
0 00 0 01 0 0 —1
~ 100 R 000 ~ % 0 0
T, = 0 0 Ts=10 0 0 Te=| 0 0 O (4.11)
0 0 001 001
~ 3 00 ~ 100 ~ 000
T=1 0 0 0 Ts=|1 0 0 0 To=]10 0 0
0 0 % 0 00 0 01

Como se puede observar en 4.11 para el sistema AB puro, se obtiene que 7T, = T}, = T, =
T.,, =1,. =T, =0, por lo tanto el tensor T es diagonal y sus elementos T.,, Ty, y T.. son
sus eigenvalores () los cuales se sustituyen en la expresiéon 2.20 para calcular las magnitudes de
los semi-ejes del elipsoide, de igual forma los elementos del vector a son cero lo cual se puede
comprobar con 4.10. En la Fig.4.1 se muestra la visualizaciéon geométrica de los eigenestados puros
|1a), |15) ¥ |ts) por medio de la matrices de densidad reducida de los sub-sistemas A (p,) vy B
(ps). A partir de la cual podemos concluir que para nuestro sistema AB puro, las matrices de
densidad reducida A y B son iguales.

Calculo del niimero de Schmidt

Con el fin de poder identificar la correlacién entre la representaciéon geométrica de los eigenes-
tados del sistema AB puro y la presencia de entrelazamiento, utilizaremos los mismos eigenestados
expuestos en las Fig. 4.2 y 4.3 para obtener su niimero de Schmidt, &, el cual puede ser calculado
como

k= - . (4.12)



Elipsoide del eigenestado ¥, Elipsoide del eigenestado ¥y

Elipsoide del eigenestado W

(a) Visualizacién a partir de p,

Elipsoide del eigenestado ¥, Elipsoide del eigenestado LA Elipsoide del eigenestado W

(b) Visualizacién a partir de pp

Figura 4.1: Visualizacién en tres dimensiones para los eigenestados puros [is), |15) v |¥6) a
partir de la matrices de densidad reducida p, (se muestra en (a)) y ps (se muestra en (b)).
Donde la linea azul representa los semi-ejes principales desaparecidos y la linea punteada
verde representa el semi-eje principal del elipsoide que corresponde al eigenvector del
tensor de correlacion con eigenvalor -1.

Para |1)9) tenemos

1 00
000
y su numero de Schmidt es
1

por lo tanto, podemos concluir que se trata de un estado separable, lo cual se puede facilmente
verificar al observar la estructura del eigenestado.
Para |1¢5) tenemos

100
Pag, =Py = | 0 $ 0 (4.15)
0 0 0
y su numero de Schmidt es
b= r =2 (4.16)
1T
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por lo tanto, podemos concluir que se trata de un estado qubit maximamente entrelazado, lo cual
se puede verificar en base a la estructura de eigenestado, ya que se trata de un estado de Bell.

Para |1¢s) tenemos

100
Pag = Pog = | 0 0 (4.17)
0 0 i
y su numero de Schmidt es
1 8
ke = = — =~ 267 (4.18)

=T 1,1

wtits 3
por lo tanto, podemos concluir que se trata de un estado qutrit entrelazado ya que para conside-
rarse maximamente entrelazado, debe ser un niimero entero mayor a la unidad.

En la Tabla 4.1 se presentan los valores de los niimeros de Schmidt para los 9 diferentes
eigenestados puros del sistema.

Eigenestado | Energia | Numero de Schmidt, k
|1h1) 0 2
[1ha) 2B 1
|1s) -2B 1
2 (-B-J) 2
|1s) (B-J) 2
|6) —V/2] s
|7) V2] g
|10s) (-B+J) 2
|9) (B+J) 2

Tabla 4.1: Valores del Ntimero de Schmidt para los diferentes eigenvalores del sistema compuesto

Por otra parte, a partir de la Fig. 4.1 podemos concluir que para los estados separable (rango 1)
y qubit maximamente entrelazado (rango 2) por medio de la visualizacién no obtenemos suficiente
informacion para reconstruir la matriz de densidad correspondiente. Por lo que es necesario agregar
informacion extra a la visualizacion. Para el caso del estado puro, se obtiene simplemente un punto,
el cual no brinda informacién sobre la orientacion del tensor métrico f, debido a ello se anaden dos
lineas, una para representar el eigenvector de T con \; = —1 (linea punteada verde) y otra para
representar alguno de los eigenvectores de T con \; = 1 (linea azul). Para el caso del estado qubit,
se obtiene un segmento de linea, el cual sélo brinda informacion acerca de una direccion principal
del tensor métrico I', debido a ello se anaden dos lineas que representan las otras dos direcciones
principales del tensor de correlacién/métrico, una para A; y otra para A\, (A; > A;). Para el caso
del quitrit entrelazado (rango 3), se obtiene un elipsoide (se obtiene una esfera para el caso de un
qutrit méximamente entrelazado) con lo cual se cuenta con suficiente informacién para reconstruir
su matriz de densidad.

Parametros para la visualizacion del sistema en equilibrio térmico

Utilizando 2.30 y 2.31 se obtienen las matrices reducidas p(7) 4 y p(1") 5. Como en el caso de los
eigenestados puros se observé que las matrices de densidad p, o Y P, eran diagonales, se concluye
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que las matrices p(T') 4 y p(T)p también lo son, con lo cual se afirma, utilizando la expresion 2.36,
que el tensor T es diagonal y Ay = T,,, Ao = Ty y A3 = T... Los elementos de la diagonal de T
estan dados por

” Z\ 2 2 4 4 2
9 [eBB BB BU-B)  ,BB-)) BB BB
w=l=z\ ottt (4.19)
. 2 (VW AU B S
zz — 1——
Z\ 2 Tt T T T

Ademas el vector a es igual a cero, tal y como en el caso del sistema AB puro. Utilizando la
matrices reducidas, p(T"), y p(T)p con diferentes valores de los pardmetros de temperatura, T (la
cual fue renormalizada a unidades de energia); campo magnético, B (el cual fue renormalizado a
unidades de energia); y acoplamiento de Heisenberg, J (el cual fue renormalizado a unidades de
energia) para obtener las visualizaciones del sistema, las cuales se pueden observar en las Fig. 4.2
y 4.3 respectivamente.
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(¢) Acoplamiento de Heisenberg, J = 0 y campo magnético B = 1.

Figura 4.2: Visualizacion en tres dimensiones de sistema AB en equilibrio térmico con el medio
ambiente, a partir de la matriz reducida A con distintos valores de los parametros: temperatura,
T (la cual fue renormalizada a unidades de energia); acoplamiento de Heisenberg, J (el cual fue
renormalizado a unidades de energia) y campo magnético, B (el cual fue renormalizado a
unidades gg energia).
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(¢) Acoplamiento de Heisenberg, J = 0 y campo magnético B = 1.

Figura 4.3: Visualizacion en tres dimensiones de sistema AB en equilibrio térmico con el medio
ambiente, a partir de la matriz reducida B con distintos valores de los parametros: temperatura,
T (la cual fue renormalizado a unidades de energia); acoplamiento de Heisenberg, J (el cual fue
renormalizado a unidades de energia) y campo magnético, B (el cual fue renormalizado a
unidades 28 energia).



4.1.2. Modelo para dos centros NV

El sistema de dos centros NV es descrito por medio del Hamiltoniano [13]

H=Hjs+ Hp + Hyy (4.20)

donde H, y Hp son los Hamiltonianos independientes de los centros NV A y B | respectivamente
y Hgi, describe la interaccién dipolar que existe entre ellos. Los Hamiltonianos son

Hi=A(54) ~7B-Sa ; Hp=A(SP) —B-Sp (4.21)

Interacciéon dipolo-dipolo magnético

Si se tiene un momento magnético m en el espacio, su energia potencial viene dada por [24]

(4.22)

donde g es la constante magnética y n es un vector unitario en la direccién de x. Ahora, si m; y
m, son dos momentos magnéticos en el espacio, su energia potencial es

V(z) = —4:’;3 (3(m; - f)(m; - &) — m, - m,) (4.23)

Por otro lado, si se supone que v; y 72 son las relaciones giromagnéticas de dos electrones con
espin S; y Sg, entonces tenemos que el potencial de interaccion es

ol
Ar|r)3

Finalmente, mediante 4.22 se puede expresar la interaccion dipolar entre los dos centros NV
como sigue

Vi(z) = (3(S1-n)(S2-n) — Sy - Sy) (4.24)

[0V

Hdip = 3
Amrypg

SA-SB—B(SA-IIAB> (IIAB-SB) (4.25)
—_———
Isotropia Anisotropia

donde p es la constante magnética, 7. es la relacion giromagnética del electron y rap = raphiap
es el vector de desplazamiento que va desde el centro NV A hasta el centro NV B, y se parametriza
a Nap como Nup = (sin¢gcosf,sin ¢sinf, cos ). El Hamiltoniano 4.20 se renormaliza utilizando
(o2

3
dmry

la constante

Parametros para la visualizacion del sistema puro

Nuestro sistema estd compuestos por dos centros NV, uno NV A y otro NV B. Utilizando la
expresion 2.25 y 2.27 obtenemos las matrices de densidad reducidas para el centro NV A (p,), de
cada uno de los 9 eigenestados puros del Hamiltoniano, fijando los parametros: A, campo mag-
nético, B, y los angulos ¢ y 6 del vector de desplazamiento, n . Comparando estas matrices
reducidas con 2.33 y 2.34, obtenemos los parametros necesarios para la visualizacion geométrica
de los estados puros: los valores de A (se muestran en las Fig.4.4-4.6) y el vector a (se muestra en
las Fig. 4.10-4.12); ademas el nimero de Schmidt (K) para medir el grado de entrelazamiento que
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existe en cada estado puro (se muestra en las Fig. 4.7-4.9).

De la fig. 4.4 podemos concluir que los valores de los A; son constantes. Utilizando la expresién
2.20 podemos calcular la magnitud de los semi-ejes con lo cual se puede determinar a groso modo
la visualizacién que resultaria. En base a lo anterior, los eigenestados [¢1) v |¢2) son estados sepa-
rables, los eigenestados [v3), |14), |¥6), |t7) v |1bs) son estados qubit maximamente entrelazados
y los eigenestados |¢5) y [1g) son estados qutrit entrelazados, lo anterior se puede corroborar en
base a los niimeros de Schmidt de la fig. 4.7.

Por otra parte, el efecto del cambio del angulo ¢ es basicamente la oscilacién de los valores de
Ai (ver fig. 4.5-4.6) y la magnitud del vector a (ver Fig. 4.11-4.12) con respecto al angulo 6, lo cual
provoca el cambio de los eigenestados entre los diferentes estados: separable, qubit entrelazado o
qutrit entrelazado, y repercute en su visualizacién (ver fig.4.13).
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Figura 4.4: Valores de A en funcién del angulo 6 con desdoblamiento a campo cero, A = 0, campo
magnético, B = (0,0,0) y dngulo ¢ = 0.
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Figura 4.5: Valores de A en funcién del angulo 6 con desdoblamiento a campo cero, A = 0, campo
magnético, B = (0,0,0) y dangulo ¢ = 0.257.
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Figura 4.6: Valores de A en funcién del angulo 6 con desdoblamiento a campo cero, A = 0, campo
magnético, B = (0,0,0) y angulo ¢ = 0.57.
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Niimero de Schmidt vs &ngulo © en y, con $=0x y A=0
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Figura 4.7: Valores del nimero de Schmidt, K en funcién del angulo 6 con desdoblamiento a

campo cero, A = 0, campo magnético, B = (0,0,0) y dngulo ¢ = 0.
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Niimero de Schmidt vs angulo 0 en y, con $=0.25x y A=0
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Figura 4.8: Valores del niimero de Schmidt, K para en funcién del &ngulo 6 con desdoblamiento a
campo cero, A = 0, campo magnético, B = (0,0,0) y dngulo ¢ = 0.257.
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Niimero de Schmidt vs angulo 0 en y, con $=0.5x y A=0
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Figura 4.9: Valores del nimero de Schmidt, K en funcién del angulo 6 con desdoblamiento a

campo cero, A = 0, campo magnético, B = (0,0,0) y dngulo ¢ = 0.57.
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Componentes vector a vs dngulo 0 en , con $=0x y A=0 Componentes vector a vs dngulo 0 en ,, con $=0x y A=0 Componentes vector a vs dngulo 0 en ., con $=0r y A=0
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Figura 4.10: Valores de las componentes del vector a en funcion del angulo 6 con desdoblamiento
a campo cero, A = 0, campo magnético, B = (0,0,0) y dangulo ¢ = 0.
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Figura 4.13: Visualizacién en tres dimensiones de los eigenestados [4), |5) y |9) del sistema puro,

en funcion del dngulo ¢ con desdoblamiento a campo cero, A = 0, campo magnético B = (0,0, 0)
y angulo # = 0.57.Donde la flecha roja representa el vector a.
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Parametros para la visualizacion del sistema en equilibrio térmico

Calculamos las diferentes matrices de densidad reducidas del centro NV A, a partir de 4.14
fijando los parametros: A, el campo magnético, B, y los angulos ¢, € del vector de desplazamiento,
nap y la temperatura, T (la cual fue renormalizado a unidades de energia). Posteriormente, a par-
tir de las matrices de densidad reducidas anteriores y comparando con 2.33 y 2.34 obtenemos los
parametros necesarios para la visualizacién geométrica del sistema: los valores de A (ver Fig.4.14)
y el vector a (ver Fig. 4.15).

A partir de la fig. 4.14 se puede concluir que el angulo ¢ juega un papel importante al igual
que la temperatura para lograr estados qutrit con entrelazamiento muy cercano al maximo ya
que los valores para los \; son muy préoximos al caso de un qutrit maximamente entrelazado
(A =X =3 = %) como por ejemplo el caso con ¢ = 0.25m y 6 = 0.57 en (a) de la fig. 4.14.
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Capitulo 5

Discusion de Resultados y Conclusiones

Primero que todo, se disenaron las representaciones esquematicas de las dos configuraciones
electrénicas de los centros NV, el estado de carga neutro (NV?) y negativo (NV~) (ver Fig. 3.3-3.4,
con el objetivo de identificar como las posibles configuraciones del espin de cada electréon modifican
el espin total, S, del sistema. Posteriormente, se llegd a la conclusién que la red hospedante del
defecto NV, juega un papel muy importante ya que gracias al potencial cristalino del diamante se
forma y crea el centro NV, es decir si no fuera por este potencial no seria posible la existencia del
defecto. También hay que senalar que el comportamiento del defecto es como un sistema interno
independiente dentro de la matriz de diamante, ya que los niveles de espin se encuentran en medio
del gap, es decir, por arriba de la banda de valencia, la cual esta llena, y por debajo de la banda
de conduccion, la cual estda vacia, ambas bandas pertenecen al diamante; en otras palabras, los
electrones de la red de diamante no desempenan un papel dentro de la dinamica del centro NV.

Considerando las afirmaciones anteriores, el Hamiltoniano del estado interno del sistema, ﬁsys
(ver ec. 3.1) se justifica. Con el fin de obtener un modelo para describir las transiciones que se
llevan acabo entre los niveles de espin de los centros NV, se aplica el formalismo de segunda cuan-
tizacion para obtener la forma de las funciones de onda para los dos estados de carga del centro
NV (ver ec. 3.6-3.7). A partir de 3.15, se determinaron los estados base de los diferentes estados
de espin, en estado estacionarios, del centro NV~ (ver ec. 3.25-3.27) los cuales son concuerdan con
los mostrados en las Figuras 3.8 y 3.9, por lo tanto se puede afirmar que este modelo reproduce la
estructura de niveles de espin del sistema.

Por otra parte, el centro NV exhibe un proceso de intercambio entre sus estados de carga,
llamado fotocromismo. Existen dos maneras de describir este fenémeno:

» La primera es descrita en [17], la cual presenta la hipdtesis de que el cambio desde el estado
NV? a NV~ es foto-inducido. Este proceso serfa posible debido a la ionizacién del nitrégeno
donador que se encuentra en los alrededores del defecto NV.

= La otra hipdtesis, como resultado de la presente investigacion, sugiere que la existencia de
una interaccién débil entre los centros NV? y NV~ los cuales son creados en casi la misma
proporcion, en el diamante, durante el proceso de sintesis. Esta interaccién es debida al
intercambio del electrén de la vacancia desde NV~ a NV? resultando en un cambio del estado
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de carga de manera estacionaria. Por lo tanto, los operadores de creacién y aniquilacién 3.10 y
3.11, respectivamente, son tutiles para describir el fotocromismo debido a que estos operadores
intercambian los estados de carga de los centros.

A partir de ﬁdyn (ver ec. 3.28), fue posible obtener las transiciones entre los estados base y
excitados (ver Fig. 3.11), es decir, describe el estado dindmico del centro NV~. Esta descripcién es
fundamental, ya que es necesaria para comprender la incializacién, manipulacién y medicién para
implementarlo como qubit de estado sélido.

Para utilizar el centro NV~ como qubit, es necesario utilizar sus niveles de espin de sus es-
tados, base y excitado. Por ejemplo, aprovechando la senal de fotoluminiscencia que el sistema
emite cuando se relaja de un nivel excitado a un nivel base, se puede conocer la configuracién
del sistema lo cual se traduce en el read-out del sistema. Por otra parte, aplicando un campo
magnético, sintonizado a una frecuencia de resonancia adecuada, puede lograr la manipulacién de
la poblaciéon de electrones entre los estados base y excitado. Finalmente, debido a la existencia de
las dos configuraciones de espin, S=1 y S=0, es posible incializar el sistema en un nivel de espin
especifico. Ahora que el procedimiento ya ha sido establecido, es necesario elegir que niveles de es-
pin son los mas convenientes para representar los dos estados del qubit. Existen dos posibilidades,
para representar los estados del qubit.

La primera seria utilizar los niveles del estado base, ms = 0 y ms = —1, son los mas aconse-
jables debido a la eficiencia energética, los cuales representarian los dos estados del qubit. Con el
fin de evitar el mezclado entre los niveles de espin, se aplicaria un campo magnético para separar
los niveles aprovechando el efecto Zeeman, y asi disminuir la posibilidad de mezclado de los estados.

La segunda posibilidad es a través del uso del fenémeno de fotocromismo, manipulando la con-
figuracion de dos diferentes centros NV. Uno con S=1 y el otro con S:% los cuales representarian
los estados del qubit. En este caso, la inicializacion puede ser representada por medio de una de
las dos configuraciones de espin total S; la manipulacion seria a través de la distribucién de la
poblacién de electrones en diferentes configuraciones de espin utilizando el campo magnético y
electromagnético. Finalmente, la medicién seria a través de la ZPL que representa cada configura-
cion de espin, esta posibilidad podria ser estudiada con mayor profundidad en un trabajo futuro.

Finalmente, la visualizaciéon geométrica es una herramienta muy ttil para observar la evolu-
cion de un sistema a través de estados separables, qubit, qutrit o mezclados, ademas puede ser
utilizado para determinar los parametros necesarios, como por ejemplo para lograr un grado de
entrelazamiento en un sistema compuesto como fue el caso de este proyecto.

En conclusion, el centro NV~ es prometedor, ya que en base a las caracteristicas mencionadas
de dicho defecto, se pueden enlistar una serie de propiedades que deben cumplir posibles candidatos
para utilizarse como qubit de estado sélido:

= La red hospedante del defecto debe tener bajo acoplamiento entre los electrones que compo-
nen al defecto y los fonones de la red hospedante, lo cual se traduce en una alta temperatura
de Debye, y asi el sistema pueda se utilizado a temperatura ambiente para evitar los altos
costos generados al momento de trabajar a temperaturas criogénicas.
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» La simetria de la red debe de ser Csv para obtener una estructura de niveles de espin similar
a la del diamante (tripletes).

» El defecto debe de presentar transiciones radiativas (6pticas) entre sus diferentes niveles de
espin. En caso de que estos niveles presenten degeneracion, debe de ser posible desdoblarlos
mediante algiin medio externo, como por ejemplo: aplicando estrés a la red o mediante campos
magnético o vibracional, con el fin de evitar el mezclado de estados durante el procesamiento
de informaciéon. Sin embargo, las senal de fotoluminiscencia no necesariamente es la Unica
forma, lo importante es que existe alguna forma de obtener respuesta por parte del sistema
a la manipulacién.

= Se necesitan obtener el conjunto de compuertas cudnticas universales y un alguna forma de
medir el entrelazamiento del sistema al momento de hacer interacturar 2 qubits. Ademaés, el
sistema debe permitir ser inicializado, manipulado y medido de manera externa.

En resumen, con este estudio tedrico de las propiedades fisicoquimicas de los centros NV en
el diamante con el fin de utilizarlo como implementacion fisica para el qubit de estado sélido,
se obtuvo una metodologia para describir las transiciones entre los diferentes niveles de espin
del sistema, asi como a través de los operadores de creacion y aniquilaciéon se puede describir el
fenémeno de fotocromismo que presenta este defecto. Ademads, se utiliz6 una metodologia para
visualizar, conocer el estado de un qubit y su grado de entrelazamiento, lo cual es importante para
obtener el conjunto universal de compuertas cuanticas del sistema. Con la experiencia obtenida
hasta este punto, es interesante a través de un trabajo futuro, obtener el conjunto universal de
compuertas para este sistema, con el fin de cumplir con el criterio de DiVicenzo (ver Apéndice B),
e intentar explotar el fenémeno de fotocromismo para utilizarlo en el procesamiento de informacién
cuantica.
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Apéndice A

Postulados de Mecanica Cuantica

A.1. Primer postulado: El espacio de estados

Asociado a cualquier sistema fisico aislado existe un espacio vectorial complejo con un producto
interno definido (es decir, un espacio de Hilbert) denominado espacio de estados del sistema. El
sistema queda completamente descrito por su vector de estado, que es un vector unitario en el
espacio de estados del sistema.

En nuestro caso, utilizaremos el espacio de estados simple, denominado qubit. En este contexto,
el qubit tiene un espacio complejo de estados de tan solo dos dimensiones. Tomamos como base
de dicho espacio, los vectores ortogonales mencionados anteriormente, |0) y [1), cualquier vector
quedara definido como:

1) = a|0) + B[1) (A1)
donde « y f son numeros complejos. Ademads, [1)) es un vector unitario y debe cumplir con la
condicién de normalizacién (|¢) = 1, o sea |a|? + |B]? = 1.

Esta notacion se denomina notaciéon de Dirac, en la cual los estados se representan con simbolos
del tipo | ) (ket) y se pueden identificar con vectores columna; cada uno de ellos tiene asociado un
vector dual, con el stimbolo ( | (bra) y se pueden identificar, a su vez, con vectores fila. Un “bra” se
obtiene a partir de transponer y obtener el conjugado complejo (conjugacion hermitica) del “ket”,
y viceversa. El producto escalar de dos vectores de este tipo se escribe como: ( | ).

Estos estados se pueden representar de forma matricial; ya que tenemos un espacio complejo
de dos dimensiones y podemos tomar una base arbitraria que defina este espacio. Es decir, cuales-

quiera dos vectores ortonormales, definiran una base valida.

Una base del espacio complejo de dos estados se denomina “base computacional” y se define

w-(o) « w=(}) (A2)



De forma que un vector arbitrario queda definido como:

v = (%) (A3)

siempre y cuando [¢]? + |1s]? = 1.

Para intentar entender las similitudes y diferencias entre las computaciones clasica y cuantica,
podemos relacionar sus bases de la forma:

0 légico = |0)

1 légico = |1) (A4)

Asi, podriamos operar con los qubits, a simple vista, como si de légica binaria se tratase. Pero
el estado de un qubit no se reduce simplemente a |0) o |1), ya que existen estados que son vélidos,
como por ejemplo:

1 0 1
V2 V2
de los cuales no se puede decir que son el estado |0) ni el estado |1). Lo anterior se denomina
superposicién de estados cudnticos [40].

)+ =) (A.5)

A.2. Segundo postulado: La evolucién temporal de los es-
tados

La evolucién de un sistema cuantico cerrado viene descrita por una transformacion unitaria. Es
. . . 7 . / .
decir, el estado [¢) del sistema en el instante t; esta relacionado con el estado [¢)') en el instante

to por un operador unitario U (t, t/) que depende tinicamente de los instantes t; y to

W) =T (tr,ts) @) (A.6)

Esta evolucién lleva el estado |¢) del sistema desde el instante t; hasta el instante ts, como se
puede observar, se trata de una evolucién discreta. Por lo tanto, si se quiere la evolucion continta
del estado [1) del sistema serd necesario utilizar la ecuacion de Schrodinger:

LOlg) o
zhw = H|) (A.7)

donde H es un operador Hermitiano, denominado Hamiltoniano.

Este postulado nos da intrinsecamente un elemento clave: podemos hacer evolucionar a los
estados a voluntad, es decir, podemos operar con ellos siempre y cuando garanticemos que las
operaciones que se realizan son unitarias.

Por otra parte, cuando un operador de este tipo se aplica a un qubit se denomina puerta logica
cuantica. Asi, tenemos que una compuerta cuantica se puede disenar matematicamente mediante
operadores unitarios, sin necesidad previa de elegir una implementacién fisica. Posteriormente, a
partir de este diseno matematico se podran obtener las ecuaciones para el disenno de un dispositivo
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para una implementacién fisica especifica.
Un operador U es unitario cuando cumple que:

Ut =00 =1 (A.8)
donde UT es el conjugado hermitico del operador Uelesel operador identidad. Por lo tanto,
las compuertas cuanticas deben ser reversibles, ya que su conjugada hermitica es su inversa y por

ende, su inversa siempre existe. En otra palabras, siempre debe ser posible reconstruir la entrada
de una compuerta cuantica a partir de su salida.

Un ejemplo de una compuerta cudntica muy ttil es la contrapartida cuantica del inversor clésico
(puerta NOT), la puerta cudntica X:

NOT(0) =1 , NOT(1)=0
X|0)=11) , X[1)=]0)

La representacion de A.9 en la base computacional es:

(A.9)

1
X = 0

<?é><é>:<?> , (?3))(?):((1)) (A.10)

Otro ejemplo de compuerta cuantica es la denominada compuerta de Hadamard, la cual nos
permite mezclar los estados equiprobablemente, es decir, generar una superposicion de estados:

0
1

H|0) = H[1) = —=10) — —|1) (A.11)

10 11
ﬁ|>+ﬁ|> ;

La representacion matricial de la compuerta H es:

H:%(i _11> (A.12)

El operador de Hadamard es una de las compuertas cuanticas de mayor utilidad ya que realiza

lo que se conoce como paralelismo masivo, es decir un estado de n qubits lo pone en superposicién
de 2" estados [40].

A.3. Tercer postulado: Las mediciones cuanticas

Las mediciones cudnticas vienen descritas por una coleccion {M,,} de operadores de medicién.
Estos operadores actiian sobre el espacio de estados del sistema que se esta midiendo. El subindice,
m, indica uno de los posibles resultados de la medicién. Si el estado previo a la medida es el [¢)),
la probabilidad de obtener un resultado, m sera:

p(m) = (| M} M| ) (A.13)

y el estado del sistema después de la medicidéin sera:
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M)
(W | Mb M)
En el segundo postulado se observo como evolucionaba un estado cuantico en un sistema cerra-
do. Pero si se quiere obtener resultados de un experimento, no nos queda otra opcién que interferir

en él. El hecho de observar un estado cuantico lo convierte en un sistema abierto y la evolucién
unitaria ya no es valida.

(A.14)

Los operadores de medicion son proyectores sobre el subespacio en el cual se realiza la medicion;
veamos el caso del subespacio definido por |0), para un resultado de 0, y |1), para un resultado de
1. Entonces se observa, como era de esperarse, si medimos el estado [1)) es imposible obtener un 0
como resultado ya que su proyeccion sobre el subespacio |0) es nula. Esta proyeccién es la que da
la probabilidad de obtener un resultado u otro.

Por ejemplo, si suponemos el estado
2
+ \/; 1), (A.15)

al medirlo se obtiene:

p(0) = ({0135 + {(11y/3) MM, (510) +/31D) = () =3
(A.16)
p(1) = (10125 + (11y/2) MM, (5100 +/210) = (/)" =2
Tras la medicion, el estado renormalizado resultante queda como
MO(“%@J;\/?D) =10) , cuando se obtiene 0
’ (A.17)
Ml(%lowr\/gm) =|1) , cuando se obtiene 1

sabiendo que los proyectores My = |0)(0] y My = |1)(1].

En conclusién, el médulo al cuadrado de los coeficientes que acompanan a cada vector en un
estado cuantico nos da la probabilidad de encontrar dicho estado tras una medicién y por tanto
de obtener su resultado asociado [40].

A.4. Cuarto postulado: Sistemas compuestos

El espacio de estados de un sistema fisico compuesto es el producto tensorial de los espacios de
estados de cada uno de los componentes del sistema. Ahora bien, si tenemos los estados numerados
desde 1 hasta n y el sistema i se prepara en el estado [¢;), entonces el conjunto de estados del
sistema completo serd [1)1) ® [12) ® ... ® |1hy).

Hasta se habian utilizado tan solo un qubit. Por lo tanto, surge la interrogante, ;céomo se re-
presentan estados en los que estd involucrado més de un qubit? A través del producto tensorial de
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ambos estados. Por ejemplo si se tienen los estados |0) y |1), el estados compuesto resultante seré:
|0) ® |1), o simplemente |01).

El producto tensorial en su forma matricial se calcula de la siguiente forma, para un producto
de un vector @ de dimensién dos por un vector b de dimensién cuatro:

by aiby

by a1by

by “ b3 aibs

ai by by aiby

( (05} > ® b3 - bl - Cl2b1 (A18>

b4 4y - bg ngg

b3 CL2b3

b4 a2b4

Para ejemplificar el producto tensorial en qubits, utilizaremos la base computacional, asi:

wem=(3)e(1)-|,

Como se puede observar en A.19, los vectores que representan el estado de dos qubits tienen di-
mension cuatro. En general, la dimension del sistema completo serd de 2" , donde n representa el
numero de qubits.

0
1
o | =101 (A.19)

—_— O = O

1

Por otra parte, las compuertas cuanticas que se aplican sobre un espacio de varios qubits ya no
pueden ser de dos dimensiones. Ahora los operadores de este espacio seran el producto tensorial
de los operadores que actian sobre los subespacios correspondientes, por ejemplo, X ® H aplica
la puerta X al primer qubit y la puerta H al segundo qubit. Notemos que la operacién no es
conmutativa, ya que H® X aplica H al primer qubit y X al segundo, y su representacién matricial
sera distinta en general.
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Apéndice B

Criterio DiVicenzo

El criterio de DiVicenzo es un conjunto de condiciones que se necesitan cumplir para la cons-
truccion de una computadora cuantica. Estas condiciones fueron propuestas por el fisico tedrico
David P. DiVicenzo en el ano 2000 [11].

Este criterio esta formado por un conjunto de siete condiciones que un sistema experimental
debe cumplir para lograr implementar en el algoritmos cuanticos como son: el algoritmo de bs-
queda de Grover o el algoritmo de factorizacién de Shor. Las primeras cinco condiciones se refieren
puramente a computacion cuantica, y las tltimas dos condiciones se refieren a la implementacién
de la comunicaciéon cuéntica.

A continuacién se presentan las siete condiciones del criterio de DiVicenzo para la construcién
de una computadora cuantica:

= Sistema fisico escalable con un qubit bien caracterizados.

En mecéanica cuantica, se requiere un sistema de 2 niveles con un gap de energia entre ellos
para definir un qubit. Por lo tanto, se requiere que el sistema se mantenga la mayor parte
del tiempo en este subespacio de dos niveles. Si se cumple esta condicién, se puede decir que
el sistema es un qubit bien caracterizado. Respecto a lo escalable, se hace referencias a la
facilidad de replicar los qubits con el propésito de aumentar exponencialmente su capacidad
de procesamiento.

» La capacidad de inicializar los estados de los qubits a un estado de referencia.

La naturaleza unitaria de la mecanica cuantica hace que la inicializacion de los qubits sea
muy importante. Esta inicializacion, en la mayoria de los casos se logra dejando al sistema
relajarse a su estado base. Esto es realmente importante cuando se consideran la correccion
de errores cuanticos, dicho procedimiento consiste en realizar procesos cuanticos robustos,
contra cierto tipo de ruido, que requieren una gran cantidad de qubit recién inicializados.

= Largo tiempo de decoherencia, mayor que el tiempo de operaciéon de una compuerta cuantica.

La decoherencia es un problema que se experimenta en sistemas macroscopicos de compu-
tacion cuantica. Los recursos cuanticos utilizados por los modelos de computacion cuantica
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(superposicién o entrelazamiento de estados) son rapidamente destruidos por la decoherencia.
Por lo tanto, se desean tiempos de decoherencia mucho mas largos que el tiempo promedio
de operacién de la compuerta cuantica, con el fin de combatir la decoherencia mediante
algoritmos de correcciéon de errores o desacoplamiento dinamico.

Un conjunto universal de compuertas cuanticas.

Tanto en computaciéon clasica como cuantica, los algoritmos que se pueden computar estan
restringidos al nimero de compuertas que se pueden implementar. En el caso de la compu-
tacién cudntica, una computadora cudntica universal (andlogo a la maquina de Turing, pero
para el caso cudntico) puede ser construida usando un conjunto de compuertas cudnticas
para uno y dos qubits. Un conjunto universal de compuertas cuanticas es cualquier conjunto
de compuertas a las que se puede reducir cualquier operacién posible en una computadora
cuantica, es decir, cualquier otra operacion unitaria puede ser expresada como una secuencias
finita de compuertas cuanticas del conjunto universal.

La capacidad de medir un qubit especifico.

Para cualquier proceso que modifique los estados cuanticos de los qubits, la medicién final
de esos estados es extremadamente importante al momento de realizar las operaciones. Si
el sistema permite hacer mediciones proyectivas no destructivas, entonces, en principio, esto
puede ser utilizado para la preparacion de los estados. Por ejemplo, en teleportacion cuantica,
la medicién es fundamental en los algoritmos cuanticos utilizados.

La capacidad de interconvertir un qubit estacionario en un “flying qubit” y viceversa.

La interconversion es necesaria cuando se consideran los protocolos de comunicacion cuan-
tica, como la distribucién claves cuanticas, que implica el intercambio de estados cuanticos
coherentes o qubits entrelazados.

La capacidad de transmitir de manera confiable “flying qubits” entre dos lugares especificos.

La transmision es necesaria cuando se consideran los protocolos de comunicacion cuanti-
ca, como la distribucién claves cuanticas, que implica el intercambio de estados cuanticos
coherentes o qubits entrelazados.
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