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Resumen

El objetivo fundamental de esta tesis es caracterizar y diseñar teóricamente un sistema de esta-
dos de espín mediante centros Nitrógeno-Vacancia (NV) del diamante, como implementación física
de un bit cuántico (qubit) para la construcción del procesador cuántico. 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 cuánticos sería necesario el uso de una computadora
que se rigiera por las mismas leyes, es decir, una computadora cuántica. Además, la tecnología
actual tiende a la miniaturización y a escalas nanométricas los efectos cuánticos comienzan a ser
más importantes y se vuelve indispensable la informática cuántica como una herramienta para el
manejo del procesamiento de la información. Aunado a lo anterior, la computación cuántica su-
pera la eficiencia de la computación clásica debido al aumento de la densidad de estructuras como
consecuencia de la disminución de tamaño de las estructuras básicas y el desarrollo de algoritmos
cuánticos, basados en la propiedad intrínseca de los estados cuánticos de existir en una superposi-
ción de los estados binarios de la base de estados.

Inicialmente se identifica cuál de los dos estados de carga que presentan los centros NV es el
mejor candidato para utilizarse como qubit. Esta identificación se lleva a cabo mediante el estudio
de los resultados experimentales, reportados en la literatura, y una caracterización teórica que
se diseña exclusivamente para los centros NV, considerando las configuraciones electrónicas que
presentan dichos defectos. Dentro del estudio de las distintas configuraciones que presentan los dis-
tintos estados de carga de los centros, neutro, NV0 y negativo, NV−, se consideraron los posibles
estados de espín 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 electrónicos son
consecuencia de los estado de carga neutro y negativo. Basado en lo anterior, se concluye que las
propiedades ópticas presentes en la estructura electrónica de espín del centro NV− en diamante,
lo convierten en un candidato predilecto para la implementación física del qubit, ya que muestra
una señal de fotoluminiscencia estable (read-out) y además puede ser manipulado e inicializado
(preparación óptica), por ende puede ser utilizado en el procesamiento de la información cuántica.

Posteriormente, se diseñó una metodología para visualizar en tres dimensiones a partir de la
generalización de la representación de la esfera de Bloch para estados de qubit de mayor dimen-
sionalidad como es el caso de qutrit (tres estados cuánticos). Se utilizan dos centros NV− que
interaccionan entre sí, con lo cual se genera un entrelazamiento cuántico entre ambos centros.
Después de aplicar la metodología de visulización, se observar el estado del sistema de manera
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gráfica, además, conocer si existe o no entrelazamiento cuántico entre los centros y medirlo. Estos
resultados son muy importantes para el diseño de las compuertas cuánticas que requieren dos qubit
capaz de generar entrelazamiento en los estados.

Finalmente, se hace la caracterización teórica del estado interno de los centros NV utilizando
el formalismo de segunda cuantización, obteniendo los modelos que describe el estado estacionario
y dinámico del centro NV−, así como los operadores de creación y aniquilación que describen las
diferentes transiciones entre los diferentes niveles de espín. Además, gracias a los operadores de
creación y aniquilación es posible describir el fenómeno de fotocromismo que se presenta en los
centros NV en diamante.
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Capítulo 1

Introducción

1.1. Motivación
La miniaturización de los componentes que conforman los dispositivos electrónicos y el desa-

rrollo de las técnicas de epitaxia y litografía de las últimas décadas, ha permitido la construcción
de estructuras a escalas nanométrica. La disminución de la escala de los microprocesadores y la
duplicanción del número de transistores en un microprocesador ha hecho claro que el límite clásico
es inminente y es necesario encontrar una tecnología nueva, esto fue anunciado por Moore hace
más de 40 años y se conoce como la “Ley de Moore” [38]. A esta escala los dispositivos serán tan
pequeños que los efectos cuánticos serán más relevantes que los de la física clásica, y será imposible
manejar la información de la manera como lo hemos venido haciendo; por tal motivo será necesario
el uso de la informática cuántica como herramienta para el diseño de dispositivos que nos ayuden
con el procesamiento de la información.

Por otra parte, las primeras ideas de utilizar las propiedades de la física cuántica para mejo-
rar la capacidad de cálculo de las computadoras, que funcionan bajo los principios clásicos, las
planteó Richard Feynman en 1982, al observar lo difícil que parecía para los ordenadores de su
época simular sistemas cuánticos, así Feynman postuló que un ordenador que utiliza las leyes de la
física cuántica en su funcionamiento, sería capaz de simular eficientemente sistemas cuánticos; por
lo tanto la implementación de un hardware cuántico que permita realizar cálculos de una forma
eficiente y eficaz, proveerá mejores resultados y comprensión de fenómenos, ya que debido a los
métodos de resolución actuales es necesario hacer grandes aproximaciones para lograr obtener un
resultado y, por si fuera poco, no muy preciso.

La computación cuántica y el procesamiento de la información cuántica son disciplinas que
utilizan los principios de la física cuántica para almacenar y procesar la información. Uno de los
principios de la mecánica cuántica más notable, es el principio de superposición de estados que
enuncia que una sistema cuántico puede tomar una gran variedad de estados simultáneamente. Por
lo tanto, el input de un dispositivo de cómputo cuántico debe ser una superposición de muchos
posibles inputs, y en consecuencia el output también debe de ser una superposición de los estados
correspondientes del input. Otro principio de la física cuántica que sale del marco clásico, es el
entrelazamiento cuántico. En un mundo clásico, un conjunto de objetos puede ser descrito espe-
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cificando cada objeto por separado. En cambio en un mundo cuántico, un conjunto de partículas
entrelazadas no puede definirse mediante partículas individuales, sino como un sistema con una
función de onda única. Algunos algoritmos explotan estos principios de la mecánica cuántica para
lograr eficiencia en el cómputo mediante el paralelismo (superposición de estados) y la teleporta-
ción de información (entrelazamiento cuántico)[39].

La computación cuántica, se basa en un conjunto de operaciones que no utilizan bits clásicos
como la base de la computación sino que utiliza un sistema cuántico de dos estados que conforman
a un bit cuántico (qubit). En la computación clásica 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 cuánticos a los cuales podemos etiquetar con 0 y 1, y a diferencia de los sistemas
clásicos los estados de un qubit pueden existir en superposición de posibles configuraciones. Esta
propiedad permite realizar un conjunto de operaciones simultáneamente, mejor conocido como
paralelismo. Sin embargo, los sistemas cuánticos presentan dificultades al momento de medir el
estado, ya que al medir el estado la función onda se proyecta sobre la variable de medición y se
obtiene la probabilidad de esa variable, por lo tanto sólo es posible obtener información de una de
las variables del sistema. Por esta razón un estado cuántico no puede ser clonado, ya que el copiar
exigiría medir cada una de las amplitudes de la función de onda. En este principio de no clonación se
fundamenta la seguridad en la transmisión de datos a través de un canal cuántico de comunicación.

El objetivo fundamental de la computación cuántica radica en el hecho de superar la eficiencia
de la computación clásica gracias al aumento de la densidad de estructuras como consecuencia de
la disminución de tamaño de las estructuras básicas y el desarrollo de nuevos algoritmos cuánticos,
basados en la propiedad intrínseca de los estados cuánticos de existir en una superposición de los
estados binarios de la base de estados. Por ejemplo, esta propiedad es explotada en los algoritmos
de factorización de Shor [46] y de búsqueda de Grover [20] los cuales muestran una ventaja por
encima de cualquier algoritmo clásico.

El algoritmo de Shor, es utilizado para factorizar números grandes en sus elementos primos,
mostrando una ventaja elevada, debido a que los algoritmos clásicos siguen un incremento ex-
ponencial en el número de operaciones respecto al número de factores, mientras que el de Shor
solo presenta un aumento polinomial, es decir una mejora exponencial O(eN), con respecto a los
algoritmos clásicos. El algoritmo de Shor es de interés, ya que muchas de las llaves criptográficas
utilizadas en comunicaciones “seguras” usan una llave basada en la factorización en componentes
primos de números muy grandes. Una computadora cuántica utilizando el algoritmo de Shor podría
romper la llave criptografica en tiempo real, algo no realizable con una computadora clásica y la
tecnología 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 clásico 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 búsqueda en tiempo O(

√
N), con lo cual supera por

mucho al tiempo requerido por el algoritmo clásico de búsqueda. El algoritmo cuántico de Grover,
es probabilístico por lo cual funciona amplificando la probabilidad del elemento a localizar, dentro
de la base de datos, aplicando un cierto operador.
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Por lo tanto, es una área de gran interés para la ciencia, el poder encontrar sistemas cuánticos
de dos estados capaces de funcionar como qubit. En general, cualquier sistema cuántico con dos
estados bien definidos es suficiente para crear un qubit. Algunos ejemplos de sistemas cuánticos
utilizados y caracterizados son: trampas de iones o átomos en los cuales sus estados electrónicos
son usados como representación de los estados del qubit, puntos cuánticos en los cuales se utilizan
las diferentes configuraciones de los espines electrónicos de los electrones confinados como estados
del qubit, los espines nucleares de una o varias moléculas, generalmente en estado líquido, que
representan los estados del qubit; bucles superconductores con corriente persistente que forman
un qubit por la superposición de los estados cuánticos macroscópicos, y defectos presentes en el
diamante, especialmente los centros Nitrógeno-Vacancia (NV) en los cuales se utilizan sus espines
electrónicos como representación del qubit [49, 4, 40, 27, 26, 19, 33, 8, 17].

En general cualquier qubit puede ser utilizado para definir un conjunto de compuertas cuánticas
elementales las cuales se conocen como compuertas de un qubit. Para qubits definidos por espines
podemos asociar a estas compuertas con rotaciones de espín que son asociadas con las matrices de
Pauli (σx, σy, σz). El acoplamiento entre qubits permite el definir compuertas de mayor dimensión,
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 más una compuer-
ta de dos qubits, capaz de generar entrelazamiento en los estados, forman un conjunto universal
para la computación cuántica, 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 manipulación de los estados del qubit
también es conocida como operación de un qubit, rotaciones del qubit y para algunas operacio-
nes en particular compuertas cuánticas de un qubit. El acoplamiento controlado de dos qubits
permite generar compuertas cuánticas de dos qubits, necesarias en la mayoría de los protocolos
existentes en la computación e información cuántica. Se ha demostrado con la propuesta de Loss
y DiVincenzo [33] que un par de espines electrónicos acoplados es suficiente para definir la com-
puerta cuántica de negación controlada (CNOT), que es parte fundamental de la mayoría de los
protocolos de información cuántica. En particular con esta compuerta CNOT y las compuertas de
rotación (matrices de Pauli) de un qubit sobre un espín electrónico, σx, σy y σz es posible definir
un conjunto universal de compuertas lo cual es necesario para poder implementar dicho sistema
en computación cuántica [40].

Estamos interesados en el quibit de estado sólido basado en los centros NV del diamante ya que
funciona a temperatura ambiente, el espín presenta largos tiempos de coherencia, además 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 propósito de nuestro trabajo estudiamos a los espines
electrónicos, presentes en el centro NV, como representación de los estados del qubit.
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1.2. Problema
Con base en lo anterior, surge nuestro problema de estudio, el cual es investigar las propiedades

fisicoquímicas de los centros NV con el fin de utilizarlos como implementación para el qubit de
estado sólido, ya que puede ser inicializado, manipulado y medido [5, 45].

1.3. Objetivo General
Caracterizar y diseñar teóricamente un sistema de estados de espín mediante centros Nitrógeno-

Vacancia (NV) del diamante, como implementación física de un bit cuántico (qubit) para la cons-
trucción del procesador cuántico.

1.3.1. Objetivos Específicos
Identificar cuál de los dos estados de carga que presentan los centros NV es el mejor candidato
para utilizarse como qubit.

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

Medir el entrelazamiento cuántico de dos estados qubit para el diseño de las compuertas
cuánticas que requieren dos quibits.

1.4. Hipótesis
Por medio del estudio y caracterización teórica de los dos estados de carga que presentan los

centros NV, es posible determinar cuál de ellos es el mejor candidato para ser utilizado como
implementación física para el diseño del qubit de estado sólido y diseñar un procedimiento teórico
eficiente para aprovechar la superposición de estados que ofrece el qubit, con el fin de poder inicia-
lizarlos, manipurlarlo y medirlo para el procesamiento de la información. Asimismo, la medición
del grado de entrelazamiento, entre dos estados qubit, necesario para el diseño de las compuertas
cuánticas que requieren dos qubits entrelazados.

1.5. Estructura
El presente trabajo está conformado por:

Conceptos Básicos

Estructura Electrónica de los centros NV

Modelado de la interacción de 2 qubits a partir de 2 centros NV−

Discusión de Resultados y Conclusiones
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Capítulo 2

Conceptos Básicos

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

Posteriormente se define y compara la computación cuántica con la actual computación clásica
y se enlistan los fenómenos cuánticos que utiliza la computación cuántica para el procesamiento
de la información. Además se definen y se explica qué son el qubit y el qutrit.

Finalmente, se define y se establece el marco teórico-matemático para la visualización 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 cuánticas.

2.1. Computación cuántica y procesamiento de la informa-
ción cuántica

La computación cuántica como la clásica son manejadas por medio de compuertas lógicas. Las
compuertas lógicas clásicas son dispositivos electrónicos con funciones booleanas (adición, produc-
to, negación o afirmación, inclusión o exclusión de acuerdo con sus propiedades lógicas con las que
fueron diseñados). Ejemplificando, los dos estados conocidos como bits en la computación clásica,
son determinados por la carga de condensadores de estado sólido, donde la presencia o ausencia
de carga representan la información 1 (verdadero) ó 0 (falso), respectivamente. Así pues, creando
arreglos con estos condensadores se construyen las compuertas lógicas. Por otra parte, las com-
puertas lógicas cuánticas responden al efecto de interacciones controladas dependientes del tiempo
que provocan una transformación particular sobre una función de onda en un tiempo de medición
determinado; estas transformaciones se representan como operadores de evolución temporal, es
decir matrices unitarias dependientes del tiempo que operan sobre los coeficientes de expansión de
la función de onda [40, 39, 2].

En mecánica cuántica se sabe que aunque una partícula tenga menor energía que una barrera
de potencial finita, siempre existe la probabilidad de que pueda atravesarla, lo cual viola los princi-
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pios de la mecánica clásica. Un claro ejemplo de este efecto es la desintegración alfa, proceso por el
cual un núcleo atómico emite una partícula alfa, aún cuando clásicamente la partícula se encuentra
confinada en el núcleo debido a la gran cantidad de energía que necesita para poder escapar de su
potencial. Esta característica de electrones, fotones y entes cuánticos, se conoce como efecto túnel,
su descripción data de 1928 y se le adjudica al físico George Gamow, y es considerada como la
característica distintiva de la mecánica cuántica ya que rompe con el pensamiento clásico.

Los físicos Walther Gerlach y Otto Stern, en los años 1921 y 1922, hicieron pasar un haz de
átomos de plata a través de un campo magnético y detectaron que el haz se dividía en dos; uno
de estos nuevos haces se deflectaba en la dirección del campo mientras que el otro lo hacía en
sentido opuesto. Como los átomos de plata son eléctricamente neutros (su carga eléctrica total es
cero), se propuso entonces que el momento magnético de los átomos de plata podría tomar sólo
uno de dos posibles valores, lo que explicaría la alineación o anti- alineación de los haces de salida
con el campo. Este resultado era bastante chocante ya que el momento magnético, según la teoría
electromagnética de Maxwell, no está limitado a tomar tales o cuales valores. Posteriormente se
entendió que el momento magnético de los átomos de plata está directamente relacionado con una
propiedad cuántica de la materia, ahora conocida como espín.

El espín es independiente de cualquier otra variable física que se le pueda adjudicar a un sis-
tema cuántico, siempre existe, y puede tomar los valores 0, ±1

2 , ±1, ±3
2 , etc. (por sencillez se han

omitido las unidades). El espín total de los átomos de plata es, por ejemplo, 1
2 , igual que el de los

electrones. Desde el punto de vista matemático, el espín puede representarse por un vector, igual
que el momento angular (cantidad asociada con la rotación de los sistemas físicos). Para el caso
de espín 1

2 , no importa en qué dirección lo midamos, siempre encontraremos uno de dos posibles
valores: 1

2 o −1
2 [44].

Ahora, si se piensa en el qubit como un electrón dentro de un campo magnético (el sistema
se encuentra aislado de toda influencia externa), entonces el espín del electrón puede alinearse al
campo, lo cual se llamará estado de espín | ↑〉, y cuando se opone al campo, se llamará estado de
espín | ↓〉. Para modificar el espín del electrón de un estado a otro, sería necesario utilizar una
cantidad de energía. Suponiendo que se necesita una cierta cantidad de energía para cambiar el
estado de espín del electrón, ¿cuál sería el resultado si se aplica la mitad de dicha cantidad de
energía? de acuerdo con la mecánica cuántica la partícula se encontraría en una superposición de
estados, en la cual se comportaría como si estuviera en ambos estados simultáneamente; siempre
y cuando no sea medido el sistema, es decir, la función de onda no haya colapsado [40].

2.2. Qubit
La unidad básica de información en computación clásica es el dígito binario o bit, que representa

un sistema binario, es decir, que tiene sólo dos posibles configuraciones. En cambio el bit cuántico
o qubit, representa la unidad básica de información en computación cuántica. El qubit, al igual
que el bit, tiene una configuración, la cual puede ser |0〉, |1〉 o la superposición de ambos estados
cuánticos, es decir,

|ψ〉 = α|0〉+ β|1〉 (2.1)
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Dichos estados constituyen una base ortonormal del espacio de Hilbert bidimensional H2 (base
computacional). Además el qubit debe estar normalizado, por lo que cumple 〈ψ|ψ〉 = |α|2+|β|2 = 1
(se recomienda ver Apéndice A para mayor detalle).

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

|ψ〉 = e−i
φ
2

(
cos θ2 |0〉+ eiφ sin θ2 |1〉

)
(2.2)

donde el ángulo θ es con respecto al eje-z y el ángulo φ es el formado por la proyección 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 función de onda del sistema físico que se utilice
como qubit.

Figura 2.1: Representación en tres dimensiones de la esfera de Bloch para un qubit. Se puede
observar el efecto que tiene la modificación de los ángulos θ y φ [25].

2.2.1. Qutrit
El qutrit sigue del qubit en base a su complejidad como un recurso en el procesamiento de

información. Por tal motivo, así 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
superposición de dos estados, mientras un qutrit está formado por la superposición de tres estados,
denotados como {|0〉 , |1〉 , |2〉}, los cuales constituyen una base ortonormal del espacio de Hilbert
tridimensional H3, cuya representación matemática es,

|ψ〉 = α|0〉+ β|1〉+ γ|2〉 (2.3)
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cumpliendo que 〈i|j〉 = δij donde i, j ∈ {0, 1, 2}, además el qutrit debe estar normalizado, por lo
que 〈ψ|ψ〉 = |α|2 + |β|2 + |γ|2 = 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. Visualización en tres dimensiones de un qutrit
La popularidad de la representación de la esfera de Bloch se debe básicamente 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 válidos 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 cuántico como la dinámica cuántica que sigue un sistema qubit. Por
tal motivo, resulta importante intentar generalizar la representación de la esfera de Bloch para
sistemas de mayor dimensionalidad, para este fin, haremos uso de la técnica de visualización de
un elipsoide expuesta en [29].

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

ρ = 1
4

1⊗ 1 +
∑

j=x,y,z
(ajσj ⊗ 1 + bj1⊗ σj) +

∑
j,k=x,y,z

Tjkσj ⊗ σk

 (2.4)

donde a = (ax, ay, az) y b = (bx, by, bz) son vectores de Bloch, σ = (σx, σy, σz) son las matrices de
Pauli y Tjk son elementos del tensor de correlación T̂.

Se pueden identificar los operadores de dos-qubit simétricos con matrices de espín 1 como sigue

Sj = σj ⊗ 1 + 1⊗ σj
2 (2.5)

Sj2 = 1⊗ 1 + σj ⊗ σj
2 (2.6)

Aj = σk ⊗ σl + σl ⊗ σk
2 (j 6= k 6= l) (2.7)

Los elementos del vector a y del tensor de correlación T̂ se obtienen de

〈Sj〉 = aj (2.8)

〈Sj2〉 = 1 + Tjj

2 (2.9)

〈Aj〉 = Tkl = Tlk = qj (j 6= k 6= l) (2.10)
Las operadores de espín 1 son

S1 = 1√
2

 0 1 0
1 0 1
0 1 0

 , S2 = 1√
2i

 0 1 0
−1 0 1
0 −1 0

 , S3 =

 1 0 0
0 0 0
0 0 −1

 (2.11)

pero se utilizará una representación alternativa de las matrices de espín 1
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Sx =

 0 0 0
0 0 −i
0 i 0

 , Sy =

 0 0 i
0 0 0
−i 0 0

 , Sz =

 0 −i 0
i 0 0
0 0 0

 (2.12)

Sx2 =

 0 0 0
0 1 0
0 0 1

 , Sy2 =

 1 0 0
0 0 0
0 0 1

 , Sz2 =

 1 0 0
0 1 0
0 0 0

 (2.13)

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 espín 1 de 3 x 3. Con el fin de
abarcar el espacio completo del operador, se deben utilizar las tres matrices Aj (ver ec. 2.7). Así
podemos obtener la siguiente expresión

ρ =
∑

j=x,y,z

(
ωj
(
1− Sj2

)
+

ajSj + qjAj

2

)
(2.14)

y en forma matricial tenemos

ρ =

 ωx
−iaz−qz

2
iay−qy

2iaz−qz
2 ωy

−iax−qx
2−iay−qy

2
iax−qx

2 ωz

 (2.15)

como qj = Tkl = Tlk y ωj = 1−Tjj
2 , se tiene que

ρ = 1
2

 1− Txx −iaz − Txy iay − Txz

iaz − Tyx 1− Tyy −iax − Tyz

−iay − Tzx iax − Tzy 1− Tzz

 (2.16)

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

4ωxωyωz > ωxa2
x + ωya2

y + ωza2
z (2.17)

lo cual puede ser escrito como

1 > a · Γ̂ · a (2.18)
donde Γ̂ puede ser interpretado como un tensor métrico, definido como sigue

Γ̂ ≡ 1− T̂
det(1− T̂)

(2.19)

Sabemos que un qutrit puede ser representado mediante un vector de tres dimensiones, el cual
es descrito por tres parámetros, y un tensor métrico descrito por cinco parámetros,tres correspon-
den a los ángulos de Euler y los dos restantes son definidos por sus eigenvalores (dos, no tres debido
a la restricción Tr(T̂) = 1).

Para un Γ̂ fijo, la restricción 2.18 implica que un conjunto permitido de vectores a esté dado por
un elipsoide cuya forma y orientación en el espacio es determinando por medio de los eigenvalores
y eigenvectores de T̂. Las magnitudes de los semi-ejes principales está dado por
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εj =
√

(1− λk) (1− λl), 1 > εj > 0 (2.20)

Esta representación 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 así 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

|Ψ〉 =
∑
i

|ψi〉 (2.21)

donde |ψi〉 representa los diferentes eigenestados del sistema AB, y estos eigen estados son

|ψi〉 =
∑
i,j

Ci j|i〉 ⊗ |j〉 (2.22)

Por definición tenemos que el operador de densidad es ρ = |Ψ〉〈Ψ| y puede ser representado a
partir de 2.21 y 2.22 como

ρAB =
∑
i,j
i′,j′

C∗i′ j′Ci j |i〉〈i′|︸ ︷︷ ︸
Sub−sistema A

⊗ |j〉〈j′|︸ ︷︷ ︸
Sub−sistema B

(2.23)

debido a que la representación gráfica 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

ρA = TrB (ρAB) =
∑
k

1A ⊗ 〈kB| ρAB 1A ⊗ |kB〉 =
∑
i,i′

k

C∗i′ kCi k |i〉〈i′| (2.24)

ρB = TrA (ρAB) =
∑
k

〈kA| ⊗ 1B ρAB |kA〉 ⊗ 1B =
∑
i,i′

k

C∗k j′Ck j |j〉〈j′| (2.25)

a partir de los subíndices de los coeficientes C∗i′ kCi k del sub-sistema A y los C∗k j′Ck j del sub-sistema
B se pueden definir las matrices de densidad reducidas de A y B como un producto de matrices
de 3 x 3 C y C†, como sigue

ρA ⇒ CC† ρB ⇒ C†C (2.26)

donde

C =

 C++ C+0 C+−
C0+ C00 C0−
C−+ C−0 C−−

 ; C† =

 C∗++ C∗0+ C∗−+
C∗+0 C∗00 C∗−0
C∗+− C∗0− C∗−−

 (2.27)

Desde las expresiones 2.24 y 2.25, se puede inferir para la matriz de densidad reducida ρi, donde
i = A,B, que:
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1. ρi es auto-adjunto ρi = ρ†i

2. ρi es positiva para cualquier |ψi〉 ya que 〈ψi|ρi|ψi〉 = ∑
l |
∑
mCml 〈ψi|m〉|2 > 0

3. Tr(ρi) = ∑
l,m |Cml|2 = 1 ya que |Ψ〉 del sistema está normalizado.

Caso para ensembles térmicos

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

ρ(T )AB = 1
Z

9∑
s=1

e−βEs|ψs〉〈ψs| (2.28)

donde β = 1
kBT

, kB es la constante de Boltzmann, Z = ∑
s e
−βEs es la función de partición y el

subíndice s representa los diferentes eigenestados del sistema.

Reescribiendo el término |ψs〉〈ψs| con ayuda de la expresión 2.22 tenemos

ρ(T )AB = 1
Z

9∑
s=1

e−βEs
∑
i,j
i′,j′

C∗i′j′(s)
Cij(s) |i〉〈i

′| ⊗ |j〉〈j′| (2.29)

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

ρ(T )A = 1
Z

9∑
s=1

e−βEsρA(s)
(2.30)

ρ(T )B = 1
Z

9∑
s=1

e−βEsρB(s)
(2.31)

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

ρ(T )AB = 1
Tr (e−βH)e

−βH (2.32)

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

ρ(T )AB =
∑
i,j
i′,j′

ρ ij
i′j′
|i〉〈i′| ⊗ |j〉〈j′| (2.33)

donde ρ i,j
i′j′

son los elementos de matriz del operador de densidad de 9 x 9. Al aplicar las matrices
de densidad reducidas 2.24 y 2.25 en la expresión 2.33 se obtienen los operadores de densidad
reducida para los sub-sistemas A y B en función de la temperatura como sigue

ρ(T )A =
∑
l

1A ⊗ 〈lB|
∑
i,j
i′,j′

ρ ij
i′j′
|i〉〈i′| ⊗ |j〉〈j′| 1A ⊗ |lB〉 =

∑
l

∑
i,i′
ρi l
i′l
|i〉〈i′| (2.34)
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ρ(T )B =
∑
l

〈lA| ⊗ 1B

∑
i,j
i′,j′

ρ ij
i′j′
|i〉〈i′| ⊗ |j〉〈j′| |lA〉 ⊗ 1B =

∑
l

∑
j,j′

ρ kj
kj′
|j〉〈j′| (2.35)

Tensor de correlación T̂ y vector a en función de las matrices de densidad reducidas

Utilizando la matriz 2.16 se calcula el tensor de correlación T̂ y el vector ai, a partir de las ρi
obtenidas en 2.24 y 2.25, donde i = A,B, como sigue

T̂ =

 1− 2ρi11 −2Re (ρi12) −2Re (ρi13)
−2Re (ρi21) 1− 2ρi22 −2Re (ρi23)
−2Re (ρi31) −2Re (ρi32) 1− 2ρi33

 =

 Txx Txy Txz
Tyx Tyy Tyz
Tzx Tzy Tzz


T̂ = 1− 2Re(ρi)

(2.36)

a =

 2Im (ρi32)
2Im (ρi13)
2Im (ρi21)

 = −

 2Im (ρi23)
2Im (ρi31)
2Im (ρi12)

 (2.37)

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

Sea |ΨAB〉 un estado puro normalizado de un sistema compuesto en el espacio de Hilbert
HAB = HA ⊗ HB con dimHA = a y dimHB = b operador de densidad ρAB = |ΨAB〉〈ΨAB| y
operadores de densidad reducidos ρA = TrB(ρAB) y ρB = TrA(ρAB) de los sub-sistemas A y B.

El vector |ΨAB〉 puede ser escrito mediante la descomposición de Schmidt

|ΨAB〉 =
k∑

n=1

√
pn|uAn , wBn〉 con pn > 0 (2.38)

donde el número k es llamado el rango de Schmidt de |ΨAB〉, uAn y wBn son eigenvectores orto-
normales de ρA y ρB respectivamente.

Para demostrar lo anterior, expandamos |ΨAB〉 en una base ortonormal {|nA〉, 1 ≤ n ≤ a} de
HA y {|iB〉, 1 ≤ i ≤ b} de HB con a ≤ b

|ΨAB〉 =
a,b∑
n,i=1

an i|nA , iB〉 (2.39)

e introduciendo los estados relativos

|w̃Bn〉 =
b∑
i=1

an i|iB〉 (2.40)

nos lleva a

|ΨAB〉 =
a∑

n=1
|nA , w̃Bn〉 (2.41)
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los estados |w̃Bn〉 en general no son ortonormales.

Ahora bien, escogemos de la base ortonormal {|nA〉} en 2.39 los eigenvectores ortonormales
{|uAn〉} de ρA y expandiendo se sigue que

ρA =
a∑

n=1
pn|uAn〉〈uAn| con pn ≥ 0,

a∑
n=1

pn = 1. (2.42)

los eigenvalores pn pueden estar degenerados. Por otro lado, con los estados relativos asociados a
|uAn〉, {|w̃Bn〉}, encontramos que

ρA = TrB (|ΨAB〉〈ΨAB|) = TrB

 a∑
l,n

|uAl , w̃Bl〉〈uAn , w̃Bn|

 =

= TrB

 a∑
l,n=1
|uAl〉〈uAn| ⊗ |w̃Bl〉〈w̃Bn|

 =
(2.43)

=
a∑

l,n=1
|uAl〉〈uAn|TrB (|w̃Bl〉〈w̃Bn|) =

=
a∑

l,n=1
〈w̃Bn|w̃Bl〉|uAl〉〈uAn|.

Comparando 2.42 con 2.43 conduce a la ortogonalidad de los estados relativos

〈w̃Bn|w̃Bl〉 = pnδn l. (2.44)
Si además se toma en cuenta el hecho que se escogió {|uAn〉} 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

ρA =
k∑
i=1

pn|uAn〉〈uAn| , ρB =
k∑
i=1

pn|wBn〉〈wBn|. (2.45)

Los pn 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 función de un operador de densidad que sólo dependa de
sus eigenvalores tiene el mismo valor para ambos operadores de densidad reducidos.

Una descomposición 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-
posición de Schmidt no puede ser extendida a sistemas compuestos por más de dos sub-sistemas.
Para mezclas, no existe una analogía de la descomposición de Schmidt.

{|uAn〉} o {|wBn〉} con n=1,...,k se les llaman las bases de Schmidt de HA o HB. En ellas,
los dos operadores de densidad reducidos son diagonales. La descomposición de Schmidt es una
superposición de estados separables. Toda la información sobre el entrelazamiento de |ΨAB〉 está
contenida en los coeficientes de Schmidt. El número de Schmidt k es el número de los coeficientes
de Schmidt distintos de cero. |ΨAB〉 es un producto de estados y por ende no entrelazado, si y sólo
si el número de Schmidt es igual a uno. Entonces se dice que ρA y ρB tienen rango uno. Esto es
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equivalente a Tr (ρ2
A) = Tr (ρ2

B) = 1. Si un estado puro |ΨAB〉 está o no entrelazado, puede ser
leído directamente del operador de densidad reducido de un sub-sistema. El número de Schmidt
puede servir como una medida del entrelazamiento para estados puros. Está es la razón de su
importancia. Además, 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 |ΨAB〉, por consiguiente, es imposible que uno de los sub-sistemas sea un estado
puro y el otro un estado mezclado [1].

2.4. Estructura física de los centros NV
En esta sección se describirá de manera breve y resaltando los puntos más importantes de la

estructura física 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 Nitrógeno - Vacancia (NV) en el diamante.

2.4.1. Diamante
El carbono es un elemento químico con símbolo C, del grupo 14 en la tabla periódica de los

elementos, número atómico Z=6 y una estructura electrónica 1s22s22p2 la cual permite que sus
orbitales atómicos presenten hibridaciones del tipo sp, sp2 y sp3 (ver Fig. 2.2-2.4).

Figura 2.2: Representación esquemática de la hibridación de los orbitales atómicos del carbono, s
y p, en orbitales híbridos tipo sp [48]

Figura 2.3: Representación esquemática de la hibridación de los orbitales atómicos del carbono, s
y p, en orbitales híbridos tipo sp2 [48]

La hibridación es la mezcla de dos o más orbitales atómicos para formar un nuevo conjunto de
orbitales híbridos. Dichos orbitales híbridos son formados a partir de la mezcla de por lo menos
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Figura 2.4: Representación esquemática de la hibridación de los orbitales atómicos del carbono, s
y p, en orbitales híbridos tipo sp3 [48]

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

Debido a la hibridación de sus orbitales atómicos presenta enlaces covalentes (traslape de orbita-
les atómicos con orbitales híbridos u orbitales híbridos con híbridos) y distintas formas alotrópicas
con propiedades específicas: textura, resistencia mecánica, color, por mencionar algunas. Algunos
ejemplos de formas alotrópicas de carbono son: grafeno (sp2), grafito(sp2), diamante(sp3), fullere-
nos (intermedia entre sp2 y sp3), nanotubos (intermedia entre sp2 y sp3), nanoespuma (intermedia
entre sp2 y sp3), etc.

La mayoría de los diamantes naturales se forman en condiciones de presión 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 períodos de 1 a 3.3
mil millones de años. Los diamantes también pueden ser producidos sintéticamente en un proceso
de alta presión y alta temperatura que simula, aproximadamente, las condiciones en el manto de
la Tierra. Otra alternativa, y técnica completamente diferente, es el depósito de vapores químicos.

El diamante, debido a su estructura cristalina extremadamente rígida, puede ser contaminado
por pocos tipos de impurezas, como el boro y el nitrógeno. Combinado con su gran transparencia
(correspondiente a una amplia banda prohibida de 5.5 eV), esto resulta en la apariencia incolora de
la mayoría de los diamantes naturales. Pequeñas cantidades de defectos o impurezas en el diamante
(aproximadamente una parte por millón) inducen un color azul (boro), amarillo (nitrógeno), ma-
rrón (defectos cristalinos), etc. El diamante también tiene una dispersión 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 fenómenos ópticos de interés para la computación cuántica y procesamiento de información
cuántica.

La red cristalina del diamante está conformada por átomos de carbono enlazados tetraédri-
camente (consecuencia de la hibridación tipo sp3), que es una variación de la estructura cúbica
centrada en la cara. Algunas de las propiedades físicas más llamativas del diamante son: su dureza
extrema y su conductividad térmica (900 - 2,320 W/(m·K)) [51], así como la amplia banda prohi-
bida y alta dispersión óptica [54]. Sobre los 1,700◦C en el vacío, o en atmósfera libre de oxígeno, el
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diamante se convierte en grafito; en aire la transformación empieza aproximadamente a 700◦C [43].
Los diamantes existentes en la naturaleza tienen una densidad que va desde 3.15 a 3.53 g/cm3, y
los diamantes muy puros generalmente cerca de 3.52 g/cm3 [41].

2.4.2. Tipos de defectos
Un cristal perfecto es un modelo ideal, en el cual diferentes especies (moléculas, iones o áto-

mos) están colocados de forma periódica y regular. Con base en lo anterior, podemos decir que
un defecto cristalino es cualquier perturbación en la periodicidad de la red de un sólido cristalino.
Gracias a estos defectos los materiales cristalinos presentan propiedades ópticas que son de suma
utilidad en el desarrollo del ordenador cuántico [28, 50].

Los defectos en materiales cristalinos se pueden clasificar en función de su geometría en:

Defectos puntuales (dimensión cero).

Defectos lineales o dislocaciones (una dimensión).

Defectos superficiales (dos dimensiones).

Defectos volumétricos, mejor conocidos como defectos macroscópicos tales como fisuras, poros
e inclusiones extrañas.

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

En equilibrio, se tiene que el número de vacancias Nv, de una cantidad determinada de material,
depende de la temperatura: Nv = Ne

−Qv
kT donde Nv es el número de vacancias por unidad de

volumen, N es el número total de lugares ocupados por átomos, en la red, por unidad de volumen,
Qv es la energía de activación, es decir la energía vibracional requerida para la formación de una
vacancia (J/átomo), T es la temperatura absoluta en grados kelvin (K) y k es la contante de
Boltzmann o de los gases, con un valor de 1.38 x 10−23 J/átomos-K. Como podemos observar, el
número de vacancias aumenta de manera exponencial con respecto al inverso de la temperatura.
En la mayoría de los materiales, la fracción de vacancias Nv/N es del orden de 10−4 a temperaturas
de fusión, es decir que hay una vacancia por cada 10,000 átomos [6].

2.4.3. Centros NV en diamante
El defecto del centro tipo C consiste de un átomo individual de nitrógeno sustitucional, car-

gado positivamente o neutro, en la red cristalina del diamante. Debido a la presencia del átomo
de nitrógeno que se encuentra formando el centro C, la estructura de la red del diamante, en
los alrededores del centro, se ve alterada. Dicha alteración se debe a la pérdida de la estructura
tetraédrica del diamante, causada por la dilatación del enlace nitrógeno-carbono a lo largo de la
dirección [111], lo cual conduce a una simetría trigonal (ver Fig. 2.5). La longitud estimada del
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enlace nitrógeno-carbono del centro (C) es aproximadamente 1.92 Å, mayor que la distancia de
enlace de los carbonos circundantes, la cual es aproximadamente de 1.54 Å [7].

Figura 2.5: Vista lateral de la estructura del enlace nitrógeno-carbono de un centro tipo C con
dirección cristalográfica [111], señalada con una flecha negra. Los átomos de carbono son

presentados en color gris y en color azul el átomo de nitrógeno.

La configuración atómica de los centros NV (ver Fig. 2.6), consiste de dos lugares que deberían
estar ocupados por átomos de carbono, pero en lugar de esto un átomo de carbono es reempla-
zado por uno de nitrógeno y el otro sitio donde también debiera haber un átomo de carbono, se
encuentra una vacancia. El defecto NV tiene una simetría trigonal de grupo puntual C3v, donde el
eje principal C3 se encuentra a lo largo de NV (en la dirección cristalográfica [111] ) [5].

Figura 2.6: Estructura atómica 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 atómico del nitrógeno (N) es un poco mayor que el del carbono (C) por lo cual el nitrógeno
se puede acomodar bastante bien en el vacío dejado por el carbono (vacancia), además la red del
diamante ayuda como aislante para los efectos magnéticos externos por ser diamagnético, y así
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, ópticas, entre otras del diamante son muy sensibles a pequeñas cantidades
de impurezas, por lo cual la técnica de resonancia de espín resulta muy útil ya que es muy sensible;
además es posible estudiar una impureza en particular aún en presencia de una gran cantidad de
otras impurezas [5, 35].
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2.4.4. Síntesis de centros NV en diamante
Para la creación de centros NV en diamante, es necesario crear vacancias dentro de la red por

medio de dos métodos: el primero es mediante la creación de vacancias en la red, irradiando con
iones, electrones o neutrones a diamantes ricos en nitrógeno (14N) del tipo Ib; el segundo, es por
medio de implantación de nitrógeno (ambos 14N y 15N) dentro de un diamante puro tipo IIa con
la formación simultánea de vacancias. Después de creadas las vacancias es necesario un proceso
de sobrecalentamiento a temperaturas de 550◦C a 850◦C (en atmósfera libre de oxígeno) lo cual
produce la migración de las vacancias hacia dónde se encuentran los átomos de nitrógeno, creando
así 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 actúan como donadoras (como es el caso del nitrógeno) o aceptadoras de electrones, éstos
presentan dos estados de carga estables, denotados como: estado neutro NV0 y estado negativo
NV− . Lo antes mencionado nos ayuda a discernir el por qué la concentración del nitrógeno sus-
titucional (el cual es el mayor donador de electrones) define el estado de carga en muchos centros
ópticos del diamante, incluyendo a los centros NV. Por otra parte, la transferencia de electrones,
fotoinducida comúnmente, cambia el estado de carga del defecto [10, 16].
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Capítulo 3

Estructura electrónica de los centros NV

En este capítulo se describe de manera breve y resaltando los puntos más importantes de los
dos diferentes estados de carga que presentan los centros NV y se hace una discusión del fenómeno
fotocromismo que presentan los centros NV en el diamante. Cabe mencionar que gran parte de este
capítulo es resultado del artículo [22] que fue publicado durante el desarrollo de está investigación.

3.1. Estados de Carga de los Centros NV

3.1.1. Centro (NV)0 – Estado de Carga Neutro
El centro (NV)0 del diamante consiste de una vacancia de carbono y una impureza de nitrógeno,

el cual tiene cinco electrones de valencia (por estar en el grupo 15 de la tabla periódica); tres de
ellos se comparten con los tres átomos de carbono más próximos y los otros dos se posicionan
en la dirección de la vacancia. Por lo tanto, en la periferia de la vacancia existen cinco enlaces
electrónicos activos e insatisfechos; dos debidos al nitrógeno 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 nitrógeno

de sustitución adyacente (ver Fig. 3.2). Los estados ligados de este centro profundo son estados
multi-partículas compuestos de seis electrones: cinco aportados por los cuatro átomos que rodean
la vacancia, y uno capturado desde el volumen del cristal. Es decir, la configuración atómica del
centro (NV)− es idéntica a la del centro (NV)0 sólo con la diferencia que tiene seis electrones [50].

3.2. Configuraciones electrónicas
Los enlaces C–C que conforman al diamante, presentan una hibridación de tipo sp3 lo cual

queda demostrado por la estructura tetraédrica del diamante, por lo tanto el enlace N–C debe de
presentar el mismo tipo de hibridación que el enlace C–C, así pues se tiene que el carbono tiene
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Figura 3.1: Representación esquemática (en dos dimensiones, donde los círculos marcados con C
simulan los carbonos de la red cristalina) de la configuración atómica de un centro (NV)0, en la
que se observa que dos átomos de carbono se han sustituido por un átomo de nitrógeno (color

azul) y una vacancia (marcada con V) quedando con cinco electrones (puntos negros) en
dirección hacia ella [22].

Figura 3.2: Representación esquemática (en dos dimensiones, donde los círculos marcados con C
simulan los carbonos de la red cristalina) de la configuración atómica de un centro (NV)−, en la
que se observa que un electrón 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 nitrógeno 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. Configuración del Centro NV0

Como se puede observar en la Figura 3.1, el nitrógeno orienta su orbital lleno hacia la vacancia,
así como los tres carbonos circundantes orientan sus orbitales semi-llenos; entonces es factible
afirmar que energéticamente es posible tener un espín total, S de 3

2 ó 1
2 solamente, ya que para

lograr un espín total de 5
2 , sería necesario que el nitrógeno no tuviera apareados los dos electrones

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

3.2.2. Configuración del Centro NV−

Como ya mencionamos anteriormente, el nitrógeno orientará su orbital lleno hacia la vacancia,
los enlaces insatisfechos de los carbonos se orientaran hacia la vacancia, y probablemente el electrón
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Figura 3.3: Representación esquemática de la configuración electrónica de espín del centro (NV)0,
en la cual se observan los posibles valores de espín total, S (representados con flechas negras). Las
lineas representan el átomo de nitrógeno (N), los carbonos de los alrededores (C1, C2 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 nitrógeno; lo cual muy probablemente daría lugar al apareamiento del electrón de
dicho carbono, por lo tanto es factible que el sistema presente un espín total S=0, S=1 o S=2 (ver
Fig. 3.4).

3.3. Configuraciones de Espín

3.3.1. Centro NV0

Para el caso de espín total es S= 1
2 , en el centro (NV)0, existen dos dobletes, uno de ellos es el

estado base y el otro es el estado excitado, con ms = ±1
2 , como se muestra en la Figura 3.5

.
Para el caso de espín total S= 3

2 , en el centro (NV)0, existen dos multipletes, uno de ellos es el
estado base y el otro el estado excitado, los cuales están conformados por dos dobletes, con ms = 1

2
y ms = 3

2 , como se muestra en la Figura 3.6.

3.3.2. Centro NV−

Para el caso de espín 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 están conformados por dos dobletes, con
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Figura 3.4: Representación esquemática de la configuración electrónica de espín del centro
(NV)−, en la cual se observan los posibles valores de espín total, S (representados con flechas

negras). Las lineas representan el átomo de nitrógeno (N), los carbonos de los alrededores (C1, C2
y C3) y la vacancia (V) [22].

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

Para el caso de espín 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 están conformados por un dobletes, ms = ±1,
y un singlete, con ms = 0, como se muestra en la Figura 3.8.

Para el caso de espín 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 ms = 0, como se muestra en la Figura 3.9.

Figura 3.5: Representación esquemática de la estructura de niveles de espín del centro (NV)0, en
la cual se observan la posible configuración S= 1

2 [22].
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Figura 3.6: Representación esquemática de la estructura de niveles de espín del centro (NV)0, en
la cual se observan la posible configuración S= 3

2 [22].

Figura 3.7: Representación esquemática de la estructura de niveles de espín del centro (NV)−, en
la cual se observan la posible configuración S=2 [22].

3.4. Fenómeno de fotocromismo
El fotocromismo es un fenómeno reversible, conocido en química como fototransformación, que

transforma una especie química entre dos diferentes formas, las cuales presentan distintos espectros
de absorción. Durante esta fotoisomerización no sólo cambia el espectro de absorción de la especie
química, sino también se modifican otras propiedades fisicoquímicas como por ejemplo la constante
dieléctrica, el potencial de oxidación-reducción, la estrcutura geométrica, etc. Se puede aprovechar
está propiedad molecular, para crear distintos dispositivos fotónicos, como por ejemplo: memorias
ópticas regrabables y foto-interruptores controlados por medios ópticos [23].

El fenómeno de fotocromismo en un solo centro NV en diamante fue demostrado a través de
espectroscopía óptica la cual mostró que al irradiar intensamente (514 nm) un centro NV0 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, NV0 [16]. Por lo tanto, el centro NV en diamante puede estar presente
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Figura 3.8: Representación esquemática de la estructura de niveles de espín del centro (NV)−, en
la cual se observan la posible configuración S=1 [22].

Figura 3.9: Representación esquemática de la estructura de niveles de espín del centro (NV)−, en
la cual se observan la posible configuración S=0 [22].

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

3.5. Caracterización Experimental de los Centros NV
Experimentalmente los centros NV en diamante son caracterizados por las técnicas de Reso-

nancia Paramagnética Electrónica (EPR, por sus siglas en inglés) o también llamada Resonancia
de Espín Electrónico (ESR, por sus siglas en inglés) y la señal de Fluorescencia que emite cuando
se relaja de un estado excitado a un estado base.

En el centro (NV)0 ha sido detectada una línea de fonón cero (ZPL, por sus siglas en inglés)
de 2.156 eV (575nm), la cual se ha asociado con una transición óptica entre los dobletes de espín
base (simetría 2E) y excitado (simetría 2A) del estado S= 1

2 , aunque hasta el momento no se ha
detectado ninguna señal de EPR en los estados doblete 2E y 2A, esto se debe posiblemente a la
interferencia de algún otro defecto paramagnético que no permite observar la señal en el espectro
EPR, pero lo más probable es que sea por la distorsión dinámica del efecto Jahn-Teller [9, 15],
que provoca el ensanchamiento de las líneas del EPR lo suficiente como para evitar la detección.
En un estudio de EPR, se observó que para poder obtener señal de resonancia paramagnética del
estado S= 3

2 fue necesario la utilización de iluminación continua, lo cual lleva a concluir que se
trata del estado excitado (simetría 4A2) del centro (NV)0, el cual está formado por un multiplete
de dos dobletes, uno superior ms = ±3

2 y otro inferior superior ms = ±1
2 (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 espín S= 1

2 y el estado multiplete se debe al estado de espín S= 3
2 , entonces

para poder acceder del estado de espín S= 1
2 al S= 3

2 es necesaria una transición 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 = ±1
2 en el estado 2A para posteriormente poblar los niveles ms = ±1

2 (con mayor probabili-
dad) y ms = ±3

2 (con menor probabilidad) en el estado 4A2 (ver Fig. 3.10) [15, 18].

Figura 3.10: Representación esquemática de la estructura de niveles de espín del centro (NV)0, en
la cual se observan las dos posibles configuraciones de espín S= 1

2 y S= 3
2 , y la ZPL (señalada con

una flecha negra) [22].

En el centro (NV)− existe una transición óptica con conservación del espín (∆ms =0, debido a
las reglas de selección presentes en el sistema) desde el estado triplete de espín base (simetría 3A2)
al estado triplete de espín excitado (simetría 3E), dicha transición presenta una ZPL de 1.945 eV
(637 nm) (ver Fig. 3.11) y se demostró la existencia del estado triplete por medio de un estudio
de EPR, observándose una señal de resonancia de ∼2.88 GHz entre los niveles ms = 0 y ms = ±1
en el estado 3A2 [5, 35, 34]. Además, se encontró un meta-estado a través del cual se lleva a cabo
una transición no radiativa desde el estado 3E al estado 3A2, y se observó una ZPL adicional de
1.185 eV (1046 nm) en el infrarrojo (IR) (con iluminación óptica mayor a 1.945 eV, mediante un
láser de 532 nm), este fenómeno fue asociado a la transición entre los singuletes de espín base
(simetría 1E) y excitado (simetría 1A1) que conforman al meta-estado intermedio [12, 50, 36]. Las
transiciones no radiativas no siguen las reglas de selección de las transiciones ópticas (∆ms 6= 0),
si no que se llevan a cabo a través del meta-estado, las cuales son: una fuerte (más probable) que
va desde el nivel de espín ms = ±1 del estado 3E al nivel ms = 0 del estado 1A1 y por medio de
una transición radiativa infrarroja se alcanza el nivel ms = 0 del estado 1E para posteriormente
terminar en el nivel ms = 0 del estado 3A2 (ver Fig. 3.10 flechas onduladas rojas); y una débil
(menos probable) que va desde el nivel ms = 0 del estado 3E al nivel ms = 0 del estado 1A1
y por medio de una transición radiativa infrarroja se alcanza el nivel ms = 0 del estado 1E para
así terminar en el nivelms = ±1 del estado 3A2 (ver Fig.3.11 flechas onduladas azules) [12] [50] [36].

Los centros (NV)0 y (NV)− son factibles para ser utilizados como qubit de estado sólido en el
diseño del procesador cuántico, ya que ambos centros presentan características que los hacen pro-
metedores. En el caso del centro (NV)0 puede ser factible, ya que su estado excitado 4A2 presenta
dos dobletes degenerados los cuales pueden ser utilizados como estados del qubit; otra opción que
parecería viable sería utilizar la transición del doblete base ms = ±1

2 en el estado 2E al doblete ex-
citado ms = ±1

2 en el estado 2A por medio de bombeo óptico de 2.156 eV, y al apagar la excitación
óptica el sistema regresa de ms = ±1

2 en el estado 2A a ms = ±1
2 en el estado 2E, pero está opción

presenta un problema ya que el estado pierde coherencia debido al efecto dinámico Jahn-Teller
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Figura 3.11: Representación esquemática de la estructura de niveles de espín del centro (NV)0, en
la cual se observan las dos posibles configuraciones de espín S= 1

2 y S= 3
2 , y la ZPL (señalada 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 3A2 (S=1) por medio de ciclos de bombeo óptico, se manipula por aplicación de mi-
croondas y excitación óptica, y el read-out se obtiene gracias a la señal de fluorescencia que emiten
las transiciones entre los niveles de espín base y excitados siguiendo las reglas de selección de las
transiciones ópticas. En base a las limitaciones y características de cada sistema de carga que pre-
sentan los centros NV presentes en el diamante, podemos concluir que el sistema más prometedor
es el (NV)− a pesar de que necesita donadores para obtener su electrón extra, ya que no necesita
iluminación continua para poder ser inicializarlo, manipularlo, y obtener respuesta (read-out), ade-
más no presenta efecto dinámico Jahn-Teller y tiene bajo acoplamiento espín-orbital [5, 12, 18, 36].

En conclusión, las propiedades ópticas presentes en la estructura electrónica de espín del centro
NV− en diamante, lo convierten en un candidato predilecto ya que muestra una señal de fotolu-
miniscencia estable (read-out) y además puede ser manipulado e inicializado (preparación óptica),
por ende puede ser utilizado en el procesamiento de la información cuántica. Por lo tanto, el estudio
se centrará en los centros NV− presentes en el diamante.

3.6. Caracterización teórica del estado interno de los cen-
tros NV

Ahora bien, en base a la caracterización experimental y la estructura electrónica del centro NV
discutida en las secciones anteriores, se propone la siguiente caracterización teórica con el fin de
inicializar, manipular y medir (read-out) el centro NV, el cual se será utilizado como implementa-
ción física del qubit.

El Hamiltoniano del centro NV, Ĥsys, el cual describe sólo el estado interno del defecto sin
ninguna perturbación externa,

Ĥsys = ĤS−S + ĤL−S + ĤI−S (3.1)
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está compuesto por la interacción espín-espín,

ĤS−S =
∑
i

∑
j

µ0γe
2

4πr3

[
~Si · ~Sj − 3

(
~Si · ~nij

) (
~nij · ~Sj

)]
(3.2)

donde ~Si = ~Six ı̂ + ~Siy ̂ + ~Siz k̂, los índices i y j representan los electrones del centro NV, µ0 es
la constante magnética (permeabilidad en el vacío), γe es la constante giromagnética del electrón,
r indica la distancia entre las partículas que interaccionan y ~nij es un vector unitario que indica
la dirección de interacción entre los espines electrónicos. La interacción espín-orbital (estructura
fina),

ĤL−S = −
∑
i

γe ~B · ~Si = −
∑
i

gsµB
~meec2r

∂U(r)
∂r

~Li · ~Si = −
∑
i

γe
meec2r

∂U(r)
∂r

~Li · ~Si (3.3)

donde ~Si = ~Six ı̂ + ~Siy ̂ + ~Siz k̂, los índices i y j representan los electrones del centro NV, γe es la
constante giromagnética del electrón, µB es el magnetón de Bohr, ge es el factor g del electrón,
e es la carga del electrón, ~ es la constante de Planck reducida, me es la masa del electrón, c es
la constante de la velocidad de la luz en el vacío y r indica la distancia entre las partículas que
interaccionan. Y el acoplamiento hiperfino (estructura hiperfina),

ĤI−S =
∑
i

∑
j

µ0γeγn
4πr3

[
~Ii · ~Sj − 3

(
~Ii · ~nij

) (
~nij · ~Sj

)]
(3.4)

donde ~Si = ~Six ı̂ + ~Siy ̂ + ~Siz k̂, ~Ii = ~Iix ı̂ + ~Iiy ̂ + ~Iiz k̂, los índices i y j representan los electrones
y núcleos del centro NV, µ0 es la constante magnética (permeabilidad en el vacío), γe y γn son las
constantes giromagnéticas del electrón y núcleo, respectivamente; r indica la distancia entre las
partículas que interaccionan y ~nij es un vector unitario que indica la dirección de interacción entre
los espines electrónicos y nucleares. Cabe resaltar, que no se considera la interacción espín-espín
entre los núcleos ya que se supone que el nitrógeno es el isotopo 15N por lo cual no tiene momento
cuadrupolar electrónico.

3.7. Aplicación del formalismo de segunda cuantización
Usando el formalismo de segunda cuantización, la forma de la función de onda del centro NV0

puede ser escrita como,

|ΨNV 0〉 = A
∑
i

Ci (~r, σ, t) |Ψ(0)
NV 0 (~r, σ, t)〉 (3.5)

donde (~r, σ, t) representan las coordenadas, el spin y tiempo, respectivamente; A es la constante
de normalización, Ci es la constante de proporcionalidad y |ψ(0)

NV 0(~r, σ, t)〉 representa un estado no
interactuante formado por el producto de las funciones de onda de las partículas por separado, es
decir:

|ψ(0)
NV 0(~r, σ, t)〉 = 1√

4!
∑
p

(−1)Np |ψ(0)
C1 (~r1, σ1, t)〉|ψ(0)

C2 (~r2, σ2, t)〉|ψ(0)
C3 (~r3, σ3, t)〉|ψ(0)

V0 (~r4, σ4, t)〉 (3.6)
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donde la sumatoria corre sobre las distintas permutaciones, p, posibles en el sistema, Np repre-
senta el índice de permutación, los subíndices C1, C2 y C3 representan los 3 carbones con enlaces
insatisfechos y V0 la vacancia, notar que el subíndice de la función ψ(0)

V0
es cero cuando la vacancia

se encuentra vacía (configuración electrónica del centro NV0). De igual forma podemos obtener la
forma de la función de onda no interactuante para el centro NV− como,

|ψ(0)
NV −(~r, σ, t)〉 = 1√

4!
∑
p

(−1)Np|ψ(0)
C1 (~r1, σ1, t)〉|ψ(0)

C2 (~r2, σ2, t)〉|ψ(0)
C3 (~r3, σ3, t)〉|ψ(0)

V1 (~r4, σ4, t)〉 (3.7)

donde la sumatoria corre sobre las distintas permutaciones, p, posibles en el sistema, los subín-
dices C1, C2 y C3 representan los 3 carbones con enlaces insatisfechos, mientras el subíndice V1
representa la vacancia, notar que el subíndice de la función ψ(0)

V1
es uno cuando en la vacancia se

encuentra un electrón (configuración electrónica del centro NV−).

Ahora bien, si las funciones de onda de los estados de carga neutro, ΨNV 0 , y negativo, ΨNV − ,
del centro NV, son proyectados sobre una base simétrica de números de ocupación {|n〉} en un
espacio de Fock, da como resultado:

|Ψ′NV 0〉 =
∑
n

〈n|Ψ(0)
NV 0(~r, σ, t)〉 =

∑
n

ψ
′

NV 0
n

(~r, σ, t)|n〉 (3.8)

|Ψ′NV −〉 =
∑
n

〈n|Ψ(0)
NV −(~r, σ, t)〉 =

∑
n

ψ
′

NV −n
(~r, σ, t)|n〉 (3.9)

Definiendo los operadores de creación, α̂†V , y aniquilación, α̂V , los cuales actúan exclusivamente
sobre el estado de la vacancia, estos operadores tienen la forma:

α̂†V =
∑
n

√
nV |nC1 , nC2 , nC3 , nV − 1〉〈nC1 , nC2 , nC3 , nV | (3.10)

α̂V =
∑
n

√
nV + 1 |nC1 , nC2 , nC3 , nV + 1〉〈nC1 , nC2 , nC3 , nV | (3.11)

aplicando estos operadores, 3.10 y 3.11 en las funciones de onda 3.8 y 3.9, se obtiene que

α̂†V |Ψ
′

NV 0〉 = |Ψ′NV −〉 ; αVα
†
V |Ψ

′

NV 0〉 = |Ψ′NV 0〉 (3.12)

α̂V |Ψ
′

NV −〉 = |Ψ′NV 0〉 ; α̂†V α̂V |Ψ
′

NV −〉 = |Ψ′NV −〉 (3.13)
en base a las expresiones anteriores, 3.12 y 3.13 se puede concluir que el conmutador de los opera-
dores de creación y aniquilación es

[
α̂V , α̂

†
V

]
= 1 para ambos casos.

Como las funciones de onda 3.6 y 3.7, dependen del espín σ, entonces pueden ser reescritas con
el producto de su función de onda orbital, |Φ (~r, t)〉 y su función espinorial, |X (σ, t)〉, esto es:

|Ψ(0)
NV 0(~r, σ, t)〉 = |ΦNV 0 (~r, t)〉|XNV 0 (σ, t)〉 (3.14)

|Ψ(0)
NV −(~r, σ, t)〉 = |ΦNV − (~r, t)〉|XNV − (σ, t)〉 (3.15)

por lo tanto, se puede obtener la forma de las funciones espinoriales de los centros NV0 y NV−,
quedando como,
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|XNV 0 (σ, t)〉 = 1√
3!
∑
p

(−1)Np |χ(0)
C1

(σ1, t)〉|χ(0)
C2

(σ2, t)〉|χ(0)
C3

(σ3, t)〉 (3.16)

|XNV − (σ, t)〉 = 1√
4!
∑
p

(−1)Np |χ(0)
C1

(σ1, t)〉|χ(0)
C2

(σ2, t)〉|χ(0)
C3

(σ3, t)〉|χ(0)
V (σ4, t)〉 (3.17)

donde la sumatoria corre sobre las distintas permutaciones, p, posibles en el sistema, Np representa
el índice de permutación, los subíndices C1, C2 y C3 representan los 3 carbones con enlaces insa-
tisfechos y V representa al electrón 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 sólido, basado en el hecho de que cumple con las siete condiciones
que un sistema físico necesita para lograr ser implementado en algoritmos cuánticos, este conjunto
de condiciones es conocido como criterio de “DiVicenzo Criteria” [11] (ver Apéndice B), por lo
tanto el estudio se enfocará en él. Los electrones del centro NV− que están 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 electrón 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 espín S=0 y S=1. El estado S=2 será omitido debido a que no existe evidencia
experimental acerca de esta configuración de espín. Por consiguiente, las funciones espinoriales
para el caso del centro NV− en 3.17 para los dos diferentes estados de espín, en el estado base, son
las siguientes:

S=0 , ms = 0

|χNV−(σ, t)〉 = 1
2 (αC1αC2βC3βV − αC1βC2βC3αV + βC1βC2αC3αV − βC1αC2αC3βV ) (3.18)

S=1 , ms = 1

|χNV−(σ, t)〉 = αC1αC2αC3αV (3.19)

S=1 , ms = 0

|χNV−(σ, t)〉 = 1
2 (αC1αC2βC3βV + αC1βC2βC3αV + βC1βC2αC3αV + βC1αC2αC3βV ) (3.20)

S=1 , ms = −1

|χNV−(σ, t)〉 = γC1γC2γC3γV (3.21)

donde los subíndices C1, C2 y C3 representan los 3 carbones con enlaces insatisfechos y V representa
al electrón que se encuentra en la vacancia. Además, los estados αi, βi y γi, donde el índice i
simboliza a C1, C2, C3 y V , están definidos como:
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αi ≡

 1 0 0
0 0 0
0 0 0

 , βi ≡

 0 0 0
1 0 0
0 0 0

 , γi ≡

 0 0 0
0 0 0
1 0 0

 (3.22)

Ahora bien, si proyectamos |χNV−(σ, t)〉 sobre la base simétrica {|n〉} en la representación de
números de ocupación en un espacio de Folk, tendremos:

|X ′NV−(σ, t)〉 =
∑
n

〈n|χNV−(σ, t)〉 =
∑
n

χ
′

NV−n
(σ, t) |n〉 (3.23)

donde χ′
NV−(σ, t) representa los espinores utilizando la base de números de ocupación de la función

espinorial |X ′
NV−(σ, t)〉.

3.7.1. Estado Estacionario – Modelo Conservativo
La solución de nuestro sistema propuesto en 3.1 en estado estacionario, para el caso del centro

NV−, será,

Ĥsys|ΨNV 〉 = E|ΨNV 〉 (3.24)

donde |ΨNV 〉 representa la función de onda del centro NV− en estado estacionario, la cual tiene la
misma forma que 3.6 sólo sin la dependencia con el tiempo, t.

A partir de la expresión 3.23, fijando t = t0 obtenemos los estados estacionarios de la siguiente
forma

|X ′NV−〉 =
8∑

n=1
χ
′

NV−n
(σ, t0) |n〉 (3.25)

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

Configuración de espín total, S=0

|1〉 es el estado base ms = 0 y |2〉 es el estado excitado ms = 0 (3.26)

Configuración de espín total, S=1

|3〉 es el estado base ms = 0 y |4〉 es el estado excitado ms = 0
|5〉 es el estado base ms = −1 y |6〉 es el estado excitado ms = −1
|7〉 es el estado base ms = 1 y |8〉 es el estado excitado ms = 1

(3.27)

Los resultados obtenidos en 3.26 y 3.27 son acorde a la estructura de niveles de espín presentada
anteriormente en el capítulo 3 (ver Fig. 3.8 y 3.9)
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3.7.2. Estados Dinámicos – Modelo no Conservativo
El Hamiltoniano dinámico, Ĥdyn, está compuesto por el Hamiltoniano del centro NV, Ĥsys (ver

3.1), y el Hamiltoniano de interación del campo electromagnético, Ĥint; tiene la siguiente forma

Ĥdyn = Ĥsys + Ĥint (3.28)

donde

Ĥint =
∑
λ

~ωλ
(
α̂†λα̂λ + 1

2

)
(3.29)

por lo tanto, la solución para el estado dinámico (no conservativo) del sistema será,

i~
∂

∂t
|ΨNV 〉 = Ĥdyn|ΨNV 〉 (3.30)

Ahora bien, si se sustituye 3.9 en 3.30, se obtiene una expresión para el centro NV−

i~
∂

∂t
|Ψ′NV −〉 = Ĥdyn

∑
n

ψ
′

NV −n
(~r, σ, t) |n〉 (3.31)

Los operadores de creación y aniquilación, α̂†S,ms , α̂S,ms , respectivamente, del centro NV− para
sus estados electrónicos de espín, a partir de 3.31, tienen la siguiente forma

α̂†S,ms = √nS,ms|nS,ms + 1〉〈nS,ms| (3.32)

α̂S,ms =
√
nS,ms + 1|nS,ms − 1〉〈nS,ms| (3.33)

donde los estados |nS,ms〉 están definidos por su valor de espín, S, y momento de espín en la
dirección del eje-z, ms, por lo tanto, las transiciones entre los estados base y los estado excitados
(ver Fig. 3.11), pueden ser descritas a través de

Tn→n∗ = 2π
~
|〈n∗|Ĥint|n〉|2ρ (En∗)

Regla de Oro de Fermi

(3.34)

donde 〈n∗|Ĥint|n〉 es el elemento de matriz del operador de interacción, Ĥint, entre los estados
final, n∗, e inicial, n, y ρ (En∗) es la densidad de estados de los estados finales con energía En∗ . La
densidad de estados de ambos centros NV es discreta y se define como

ρ (E) =
∑
i

δ (E − Ei) (3.35)

donde el índice i representa cada uno los de estados de espín cada estado de cargar del centro NV.
Si se elige el mismo intervalo de energía, se obtendrá que el número de estados del centro NV0 es
mayor que el del centro NV−, lo cual significa que

El centro NV0 tiene dos diferentes estados de espín total, que son S=1
2 y S=3

2 .

El centro NV− tiene dos diferentes estados de espín total, que son S=1 y S=0.
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Basado en lo anterior y revisando la estructura de los niveles de espín para cada estado de
carga del centro (ver Fig. 3.5-3.6 para NV0 y Fig. 3.8-3.9 para NV−), se concluye, también, que
la densidad de estados de NV0, ρ (E), es mayor que la de NV−, ρ′ (E). La densidad de estados
en el fenómeno de fotocromismo cambia de ρ (E) a ρ′ (E) y vicerversa. Por lo anterior, puede ser
definida una densidad de estados total, ρT (E), como

ρT (E) = αρ (E) + βρ
′ (E) (3.36)

cuando α = 0 y β = 1, representa la densidad de estados del centro NV−. Si α = 1 y β = 0,
representa la densidad de estados del centro NV0. Por lo tanto,

α̂†S,ms|nS,ms〉 =
√

(nS,ms + 1) |nS,ms − 1, nS,m∗s〉

α̂†S,m∗s α̂S,ms|nS,ms〉 =
√
nS,ms (nS,ms + 1) |nS,ms − 1, nS,m∗s + 1〉

〈n∗|Ĥint|n〉 ∝ 〈n∗S,ms|α̂
†
S,ms

α̂S,ms|nS,ms〉

(3.37)

Los operadores de creación, α̂†S,m∗s , y aniquilación, α̂S,ms , funcionan sobre los distintos estados,
base y excitado, pero siempre regidos por las reglas de selección ∆ms = 0, es decir, si α̂S,ms
aniquila un electrón en el estado base, S = 1,ms = 0, α̂†S,m∗s crea un electrón en el estado excitado,
S = 1,m∗s = 0; en otras palabras, esto causa la transición de un electrón del estado base al excitado
mediante una interacción electromagnética.
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Capítulo 4

Modelado de la interacción de 2 qutrits
a partir de 2 centros NV−

En el presente capítulo se desarrollará el modelado de la interacción de 2 qutrits representados
físicamente por 2 centros NV−, para dicho objetivo se utilizarán dos diferentes modelos de los cuales
se detallará más adelante sus características y diferencias. Además se desarrollará una metodología
para lograr la visualización geométrica de los qutrits con lo cual será posible determinar de manera
gráfica el grado de entrelazamiento que presenta el sistema.

4.1. Aplicación de la visualización a sistemas compuestos
por 2 qutrits

Para la descripción del sistema de dos centros NV se utilizarán 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, y el efecto Zeeman de los sub-sistemas en la dirección z; y otro en el cual
se considera el acoplamiento de Heisenberg isotrópico y anisotrópico entre los espines de ambos
sub-sistemas, el efecto Zeeman de los espines del sistema y el desdoblamiento a campo cero en la
dirección z (ZFS, por sus siglas en inglés). Notar, que los modelos fueron renormalizados a una
unidad de energía específica, 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 (SaxSbx + SaySby) +B (Saz + Sbz) (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 xy, J es la magnitud del acoplamiento de Heisenberg (el cual fue renormalizado
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a unidades de energía), Siα (α = x, y, z) son las componentes del espín total Si(i = a, b), y B es el
campo magnético externo (el cual fue renormalizado a unidades de energía).

Sistema puro

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

E1 = 0, E2 = 2B, E3 = −2B,
E4 = (−B − J), E5 = (B − J), E6 = −

√
2J,

E7 =
√

2J, E8 = (−B + J), E9 = (B + J).
(4.2)

y sus eigenestados correspondientes son

|ψ1〉 = 1√
2

(|+−〉 − | −+〉) , |ψ2〉 = |+ +〉, |ψ3〉 = | − −〉,

|ψ4〉 = 1√
2

(|0−〉 − | − 0〉) , |ψ5〉 = 1√
2 (|+ 0〉 − |0+〉) ,

|ψ6〉 = 1
2
(
|+−〉 −

√
2|00〉+ | −+〉

)
, |ψ7〉 = 1

2

(
|+−〉+

√
2|00〉+ | −+〉

)
, (4.3)

|ψ8〉 = 1√
2

(|0−〉+ | − 0〉) , |ψ9〉 = 1√
2 (|+ 0〉+ |0+〉) .

Parámetros para la visualización del sistema puro

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

|ψs〉 =
∑
i,j

Ci j(s) |i〉 ⊗ |j〉 (4.4)

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

ρAB(s)
=
∑
i,j
i′,j′

C∗i′ j′(s)
Ci j(s) |i〉〈i

′| ⊗ |j〉〈j′| (4.5)

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

ρA(s)
=
∑
i,i′

k

C∗i′ k(s)
Ci k(s) |i〉〈i

′| (4.6)

ρB(s)
=
∑
i,i′

k

C∗k j′(s)
Ck j(s) |j〉〈j

′| (4.7)

Utilizando la matriz 2.16 calculamos el tensor de correlación T̂ a partir de ρAs , obtenida en 4.6,
y el vector a(s) como sigue

T̂ =

 Txx Txy Txz
Tyx Tyy Tyz
Tzx Tzy Tzz

 = 1− 2Re(ρA(s)
) (4.8)
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=


1− 2

(
C++C

∗
++ + C+0C

∗
+0 + C+−C

∗
+−

)
−2Re

(
C++C

∗
0+ + C+0C

∗
00 + C+−C

∗
0−

)
−2Re

(
C0+C

∗
++ + C00C

∗
+0 + C0−C

∗
+−

)
1− 2

(
C0+C

∗
0+ + C00C

∗
00 + C0−C

∗
0−

)
−2Re

(
C−+C

∗
++ + C−0C

∗
+0 + C−−C

∗
+−

)
−2Re

(
C−+C

∗
0+ + C−0C

∗
00 + C−−C

∗
0−

)
−2Re

(
C++C

∗
−+ + C+0C

∗
−0 + C+−C

∗
−−

)
−2Re

(
C0+C

∗
−+ + C00C

∗
−0 + C0−C

∗
−−

)
1− 2

(
C−+C

∗
−+ + C0−C

∗
0− + C−−C

∗
−−

)


(4.9)

a =

 2Im
(
C−+C∗0+ + C−0C∗00 + C−−C∗0−

)
2Im

(
C++C∗−+ + C+0C∗−0 + C+−C∗−−

)
2Im

(
C0+C∗++ + C00C∗+0 + C0−C∗+−

)
 = −

 2Im
(
C0+C∗−+ + C00C∗−0 + C0−C∗−−

)
2Im

(
C−+C∗++ + C−0C∗+0 + C−−C∗+−

)
2Im

(
C++C∗0+ + C+0C∗00 + C+−C∗0−

)
 (4.10)

Utilizando 4.9 se calculan los tensores de correlación T̂ de los eigenestados puros

T̂1 =

 0 0 0
0 1 0
0 0 0

 T̂2 =

 −1 0 0
0 1 0
0 0 1

 T̂3 =

 1 0 0
0 1 0
0 0 −1



T̂4 =

 1 0 0
0 0 0
0 0 0

 T̂5 =

 0 0 0
0 0 0
0 0 1

 T̂6 =


1
2 0 0
0 0 0
0 0 1

2



T̂7 =


1
2 0 0
0 0 0
0 0 1

2

 T̂8 =

 1 0 0
0 0 0
0 0 0

 T̂9 =

 0 0 0
0 0 0
0 0 1



(4.11)

Como se puede observar en 4.11 para el sistema AB puro, se obtiene que Txy = Tyx = Txz =
Tzx = Tyz = Tzy = 0, por lo tanto el tensor T̂ es diagonal y sus elementos Txx, Tyy y Tzz son
sus eigenvalores (λ) los cuales se sustituyen en la expresión 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 visualización geométrica de los eigenestados puros
|ψ2〉, |ψ5〉 y |ψ6〉 por medio de la matrices de densidad reducida de los sub-sistemas A (ρA) y B
(ρB). A partir de la cual podemos concluir que para nuestro sistema AB puro, las matrices de
densidad reducida A y B son iguales.

Cálculo del número de Schmidt

Con el fin de poder identificar la correlación entre la representación 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 número de Schmidt, k, el cual puede ser calculado
como

k = 1
Tr(ρ2

A) = 1
Tr(ρ2

B) . (4.12)
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(a) Visualización a partir de ρA

(b) Visualización a partir de ρB

Figura 4.1: Visualización en tres dimensiones para los eigenestados puros |ψ2〉, |ψ5〉 y |ψ6〉 a
partir de la matrices de densidad reducida ρA (se muestra en (a)) y ρB (se muestra en (b)).
Donde la línea azul representa los semi-ejes principales desaparecidos y la línea punteada
verde representa el semi-eje principal del elipsoide que corresponde al eigenvector del

tensor de correlación con eigenvalor -1.

Para |ψ2〉 tenemos

ρA(2)
= ρB(2)

=

 1 0 0
0 0 0
0 0 0

 (4.13)

y su número de Schmidt es

k2 = 1
12 = 1 (4.14)

por lo tanto, podemos concluir que se trata de un estado separable, lo cual se puede fácilmente
verificar al observar la estructura del eigenestado.

Para |ψ5〉 tenemos

ρA(5)
= ρB(5)

=


1
2 0 0
0 1

2 0
0 0 0

 (4.15)

y su número de Schmidt es

k5 = 1
1
4 + 1

4
= 2 (4.16)
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por lo tanto, podemos concluir que se trata de un estado qubit máximamente entrelazado, lo cual
se puede verificar en base a la estructura de eigenestado, ya que se trata de un estado de Bell.

Para |ψ6〉 tenemos

ρA(6)
= ρB(6)

=


1
4 0 0
0 1

2 0
0 0 1

4

 (4.17)

y su número de Schmidt es

k6 = 1
1
16 + 1

4 + 1
16

= 8
3 ≈ 2.67 (4.18)

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

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

Eigenestado Energía Número de Schmidt, k
|ψ1〉 0 2
|ψ2〉 2B 1
|ψ3〉 -2B 1
|ψ4〉 (-B-J) 2
|ψ5〉 (B-J) 2
|ψ6〉 −

√
2J 8

3
|ψ7〉

√
2J 8

3
|ψ8〉 (-B+J) 2
|ψ9〉 (B+J) 2

Tabla 4.1: Valores del Número 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 máximamente entrelazado (rango 2) por medio de la visualización no obtenemos suficiente
información para reconstruir la matriz de densidad correspondiente. Por lo que es necesario agregar
información extra a la visualización. Para el caso del estado puro, se obtiene simplemente un punto,
el cual no brinda información sobre la orientación del tensor métrico Γ̂, debido a ello se añaden dos
lineas, una para representar el eigenvector de T̂ con λi = −1 (línea punteada verde) y otra para
representar alguno de los eigenvectores de T̂ con λi = 1 (línea azul). Para el caso del estado qubit,
se obtiene un segmento de línea, el cual sólo brinda información acerca de una dirección principal
del tensor métrico Γ̂, debido a ello se añaden dos líneas que representan las otras dos direcciones
principales del tensor de correlación/métrico, una para λj y otra para λk (λj > λk). Para el caso
del quitrit entrelazado (rango 3), se obtiene un elipsoide (se obtiene una esfera para el caso de un
qutrit máximamente entrelazado) con lo cual se cuenta con suficiente información para reconstruir
su matriz de densidad.

Parámetros para la visualización del sistema en equilibrio térmico

Utilizando 2.30 y 2.31 se obtienen las matrices reducidas ρ(T )A y ρ(T )B. Como en el caso de los
eigenestados puros se observó que las matrices de densidad ρA(s)

y ρB(s)
eran diagonales, se concluye
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que las matrices ρ(T )A y ρ(T )B también lo son, con lo cual se afirma, utilizando la expresión 2.36,
que el tensor T̂ es diagonal y λ1 = Txx, λ2 = Tyy y λ3 = Tzz. Los elementos de la diagonal de T̂
están dados por

Txx = 1− 2
Z

e−β√2J

2 + eβ
√

2J + e2βB

2 + e−β(J−B)

4 + e−β(B−J)

4 + e−β(B+J)

2



Tyy = 1− 2
Z

(
e−βB

2 + e2βB

2 + e−β(J−B)

2 + e−β(B−J)

2 + eβ(B+J)

2 + e−β(B+J)

2

)
(4.19)

Tzz = 1− 2
Z

e−β√2J

2 + 1 + e−2βB

2 + e−β(J−B)

4 + e−β(B−J)

4 + eβ(B+J)

2

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

(b) Acoplamiento de Heisenberg, J = 1 y campo magnético, B = 1.

(c) Acoplamiento de Heisenberg, J = 0 y campo magnético B = 1.

Figura 4.2: Visualización 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 parámetros: temperatura,
T (la cual fue renormalizada a unidades de energía); acoplamiento de Heisenberg, J (el cual fue

renormalizado a unidades de energía) y campo magnético, B (el cual fue renormalizado a
unidades de energía).
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(a) Acoplamiento de Heisenberg, J = 1 y campo magnético, B = 0.

(b) Acoplamiento de Heisenberg, J = 1 y campo magnético, B = 1.

(c) Acoplamiento de Heisenberg, J = 0 y campo magnético B = 1.

Figura 4.3: Visualización 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 parámetros: temperatura,
T (la cual fue renormalizado a unidades de energía); acoplamiento de Heisenberg, J (el cual fue

renormalizado a unidades de energía) y campo magnético, B (el cual fue renormalizado a
unidades de energía).
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4.1.2. Modelo para dos centros NV
El sistema de dos centros NV es descrito por medio del Hamiltoniano [13]

H = HA +HB +Hdip (4.20)

donde HA y HB son los Hamiltonianos independientes de los centros NV A y B , respectivamente
y Hdip describe la interacción dipolar que existe entre ellos. Los Hamiltonianos son

HA = ∆
(
SAz
)2
− γeB · SA ; HB = ∆

(
SBz
)2
− γeB · SB (4.21)

Interacción dipolo-dipolo magnético

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

V (x) = −µ0

4π

[
3n̂(n̂ ·m)−m

|x|3

]
(4.22)

donde µ0 es la constante magnética y n̂ es un vector unitario en la dirección de x. Ahora, si m1 y
m2 son dos momentos magnéticos en el espacio, su energía potencial es

V (x) = − µ0

4π|r|3 (3(m1 · n̂)(m2 · n̂)−m1 ·m2) (4.23)

Por otro lado, si se supone que γ1 y γ2 son las relaciones giromagnéticas de dos electrones con
espín S1 y S2, entonces tenemos que el potencial de interacción es

V (x) = −µ0γ1γ2~2

4π|r|3 (3(S1 · n̂)(S2 · n̂)− S1 · S2) (4.24)

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

Hdip = µ0γ
2
e

4πr3
AB

SA · SB︸ ︷︷ ︸
Isotropía

− 3 (SA · nAB) (nAB · SB)︸ ︷︷ ︸
Anisotropía

 (4.25)

donde µ0 es la constante magnética, γe es la relación giromagnética del electrón y rAB = rABn̂AB
es el vector de desplazamiento que va desde el centro NV A hasta el centro NV B, y se parametriza
a n̂AB como n̂AB = (sinφ cos θ, sinφ sin θ, cosφ). El Hamiltoniano 4.20 se renormaliza utilizando
la constante µ0γ2

e

4πr3
AB

Parámetros para la visualización del sistema puro

Nuestro sistema está compuestos por dos centros NV, uno NV A y otro NV B. Utilizando la
expresión 2.25 y 2.27 obtenemos las matrices de densidad reducidas para el centro NV A (ρA), de
cada uno de los 9 eigenestados puros del Hamiltoniano, fijando los parámetros: ∆, campo mag-
nético, B, y los ángulos φ y θ del vector de desplazamiento, n̂AB. Comparando estas matrices
reducidas con 2.33 y 2.34, obtenemos los parámetros necesarios para la visualización geométrica
de los estados puros: los valores de λ (se muestran en las Fig.4.4-4.6) y el vector a (se muestra en
las Fig. 4.10-4.12); además el número 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 λi son constantes. Utilizando la expresión
2.20 podemos calcular la magnitud de los semi-ejes con lo cual se puede determinar a groso modo
la visualización que resultaría. En base a lo anterior, los eigenestados |ψ1〉 y |ψ2〉 son estados sepa-
rables, los eigenestados |ψ3〉, |ψ4〉, |ψ6〉, |ψ7〉 y |ψ8〉 son estados qubit máximamente entrelazados
y los eigenestados |ψ5〉 y |ψ9〉 son estados qutrit entrelazados, lo anterior se puede corroborar en
base a los números de Schmidt de la fig. 4.7.

Por otra parte, el efecto del cambio del ángulo φ es básicamente la oscilación de los valores de
λi (ver fig. 4.5-4.6) y la magnitud del vector a (ver Fig. 4.11-4.12) con respecto al ángulo θ, lo cual
provoca el cambio de los eigenestados entre los diferentes estados: separable, qubit entrelazado o
qutrit entrelazado, y repercute en su visualización (ver fig.4.13).

Figura 4.4: Valores de λ en función del ángulo θ con desdoblamiento a campo cero, ∆ = 0, campo
magnético, B = (0, 0, 0) y ángulo φ = 0.
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Figura 4.5: Valores de λ en función del ángulo θ con desdoblamiento a campo cero, ∆ = 0, campo
magnético, B = (0, 0, 0) y ángulo φ = 0.25π.
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Figura 4.6: Valores de λ en función del ángulo θ con desdoblamiento a campo cero, ∆ = 0, campo
magnético, B = (0, 0, 0) y ángulo φ = 0.5π.
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Figura 4.7: Valores del número de Schmidt, K en función del ángulo θ con desdoblamiento a
campo cero, ∆ = 0, campo magnético, B = (0, 0, 0) y ángulo φ = 0.
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Figura 4.8: Valores del número de Schmidt, K para en función del ángulo θ con desdoblamiento a
campo cero, ∆ = 0, campo magnético, B = (0, 0, 0) y ángulo φ = 0.25π.
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Figura 4.9: Valores del número de Schmidt, K en función del ángulo θ con desdoblamiento a
campo cero, ∆ = 0, campo magnético, B = (0, 0, 0) y ángulo φ = 0.5π.
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Figura 4.10: Valores de las componentes del vector a en función del ángulo θ con desdoblamiento
a campo cero, ∆ = 0, campo magnético, B = (0, 0, 0) y ángulo φ = 0.
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Figura 4.11: Valores de las componentes del vector a en función del ángulo θ con desdoblamiento
a campo cero, ∆ = 0, campo magnético, B = (0, 0, 0) y ángulo φ = 0.25π.
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Figura 4.12: Valores de las componentes del vector a en función del ángulo θ con desdoblamiento
a campo cero, ∆ = 0, campo magnético, B = (0, 0, 0) y ángulo φ = 0.5π.
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(a) Ángulos φ = 0 y θ = 0.5π.

(b) Ángulos φ = 0.25π y θ = 0.5π.

(c) Ángulos φ = 0.5π y θ = 0.5π.

Figura 4.13: Visualización en tres dimensiones de los eigenestados |4〉, |5〉 y |9〉 del sistema puro,
en función del ángulo φ con desdoblamiento a campo cero, ∆ = 0, campo magnético B = (0, 0, 0)

y ángulo θ = 0.5π.Donde la flecha roja representa el vector a.
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Parámetros para la visualización del sistema en equilibrio térmico

Calculamos las diferentes matrices de densidad reducidas del centro NV A, a partir de 4.14
fijando los parámetros: ∆, el campo magnético, B, y los ángulos φ, θ del vector de desplazamiento,
n̂AB y la temperatura, T (la cual fue renormalizado a unidades de energía). Posteriormente, a par-
tir de las matrices de densidad reducidas anteriores y comparando con 2.33 y 2.34 obtenemos los
parámetros necesarios para la visualización geométrica del sistema: los valores de λ (ver Fig.4.14)
y el vector a (ver Fig. 4.15).

A partir de la fig. 4.14 se puede concluir que el ángulo φ juega un papel importante al igual
que la temperatura para lograr estados qutrit con entrelazamiento muy cercano al máximo ya
que los valores para los λi son muy próximos al caso de un qutrit máximamente entrelazado
(λ1 = λ2 = λ3 = 1

3) como por ejemplo el caso con φ = 0.25π y θ = 0.5π en (a) de la fig. 4.14.

(a) Temperatura, T=0.1 (renormalizada a unidades de energía)

(b) Temperatura, T=1 (renormalizada a unidades de energía)

(c) Temperatura, T=1.5 (renormalizada a unidades de energía)

Figura 4.14: Valores de λ en función del ángulo θ con desdoblamiento a campo cero, ∆ = 0 y
campo magnético, B = (0, 0, 0)
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(a) Temperatura, T=0.1 (renormalizada a unidades de energía)

(b) Temperatura, T=1 (renormalizada a unidades de energía)

(c) Temperatura, T=1.5 (renormalizada a unidades de energía)

Figura 4.15: Valores de las componentes del vector a en función del ángulo θ con desdoblamiento
a campo cero, ∆ = 0 y campo magnético, B = (0, 0, 0).
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(a) Temperatura, T=0.1 (renormalizada a unidades de energía)

(b) Temperatura, T=1 (renormalizada a unidades de energía)

(c) Temperatura, T=1.5 (renormalizada a unidades de energía)

Figura 4.16: Visualización en tres dimensiones del sistema en equilibrio térmico a distintas
temperaturas (las cuales fueron renormalizadas a unidades de energía) en función del ángulo φ

con desdoblamiento a campo cero, ∆ = 0, campo magnético B = (0, 0, 0) y ángulo
θ = 0.25π.Donde la flecha roja representa el vector a.
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Capítulo 5

Discusión de Resultados y Conclusiones

Primero que todo, se diseñaron las representaciones esquemáticas de las dos configuraciones
electrónicas de los centros NV, el estado de carga neutro (NV0) y negativo (NV−) (ver Fig. 3.3-3.4,
con el objetivo de identificar como las posibles configuraciones del espín de cada electrón modifican
el espín total, S, del sistema. Posteriormente, se llegó a la conclusión 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 sería posible la existencia del
defecto. También hay que señalar que el comportamiento del defecto es como un sistema interno
independiente dentro de la matriz de diamante, ya que los niveles de espín se encuentran en medio
del gap, es decir, por arriba de la banda de valencia, la cual está llena, y por debajo de la banda
de conducción, la cual está vacía, ambas bandas pertenecen al diamante; en otras palabras, los
electrones de la red de diamante no desempeñan un papel dentro de la dinámica del centro NV.

Considerando las afirmaciones anteriores, el Hamiltoniano del estado interno del sistema, Ĥsys

(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 espín de los centros NV, se aplica el formalismo de segunda cuan-
tización 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 espín, 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 espín 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 fenómeno:

La primera es descrita en [17], la cual presenta la hipótesis de que el cambio desde el estado
NV0 a NV− es foto-inducido. Este proceso sería posible debido a la ionización del nitrógeno
donador que se encuentra en los alrededores del defecto NV.

La otra hipótesis, como resultado de la presente investigación, sugiere que la existencia de
una interacción débil entre los centros NV0 y NV−, los cuales son creados en casi la misma
proporción, en el diamante, durante el proceso de síntesis. Esta interacción es debida al
intercambio del electrón de la vacancia desde NV− a NV0 resultando en un cambio del estado
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de carga de manera estacionaria. Por lo tanto, los operadores de creación y aniquilación 3.10 y
3.11, respectivamente, son útiles para describir el fotocromismo debido a que estos operadores
intercambian los estados de carga de los centros.

A partir de Ĥdyn (ver ec. 3.28), fue posible obtener las transiciones entre los estados base y
excitados (ver Fig. 3.11), es decir, describe el estado dinámico del centro NV−. Esta descripción es
fundamental, ya que es necesaria para comprender la incialización, manipulación y medición para
implementarlo como qubit de estado sólido.

Para utilizar el centro NV− como qubit, es necesario utilizar sus niveles de espín de sus es-
tados, base y excitado. Por ejemplo, aprovechando la señal de fotoluminiscencia que el sistema
emite cuando se relaja de un nivel excitado a un nivel base, se puede conocer la configuración
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 manipulación de
la población de electrones entre los estados base y excitado. Finalmente, debido a la existencia de
las dos configuraciones de espín, S=1 y S=0, es posible incializar el sistema en un nivel de espín
específico. Ahora que el procedimiento ya ha sido establecido, es necesario elegir que niveles de es-
pín son los más convenientes para representar los dos estados del qubit. Existen dos posibilidades,
para representar los estados del qubit.

La primera sería utilizar los niveles del estado base, ms = 0 y ms = −1, son los más aconse-
jables debido a la eficiencia energética, los cuales representarían los dos estados del qubit. Con el
fin de evitar el mezclado entre los niveles de espín, se aplicaría un campo magnético para separar
los niveles aprovechando el efecto Zeeman, y así disminuir la posibilidad de mezclado de los estados.

La segunda posibilidad es a través del uso del fenómeno de fotocromismo, manipulando la con-
figuración de dos diferentes centros NV. Uno con S=1 y el otro con S=1

2 los cuales representarían
los estados del qubit. En este caso, la inicialización puede ser representada por medio de una de
las dos configuraciones de espín total S; la manipulación sería a través de la distribución de la
población de electrones en diferentes configuraciones de espín utilizando el campo magnético y
electromagnético. Finalmente, la medición sería a través de la ZPL que representa cada configura-
ción de espín, esta posibilidad podría ser estudiada con mayor profundidad en un trabajo futuro.

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

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

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 así 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 simetría de la red debe de ser C3v para obtener una estructura de niveles de espín similar
a la del diamante (tripletes).

El defecto debe de presentar transiciones radiativas (ópticas) entre sus diferentes niveles de
espín. En caso de que estos niveles presenten degeneración, debe de ser posible desdoblarlos
mediante algún 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 información. Sin embargo, las señal de fotoluminiscencia no necesariamente es la única
forma, lo importante es que existe alguna forma de obtener respuesta por parte del sistema
a la manipulación.

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

En resumen, con este estudio teórico de las propiedades fisicoquímicas de los centros NV en
el diamante con el fin de utilizarlo como implementación física para el qubit de estado sólido,
se obtuvo una metodología para describir las transiciones entre los diferentes niveles de espín
del sistema, así como a través de los operadores de creación y aniquilación se puede describir el
fenómeno de fotocromismo que presenta este defecto. Además, se utilizó una metodología para
visualizar, conocer el estado de un qubit y su grado de entrelazamiento, lo cual es importante para
obtener el conjunto universal de compuertas cuánticas 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 fenómeno de fotocromismo para utilizarlo en el procesamiento de información
cuántica.
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Apéndice A

Postulados de Mecánica Cuántica

A.1. Primer postulado: El espacio de estados
Asociado a cualquier sistema físico 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
quedará definido como:

|ψ〉 = α|0〉+ β|1〉 (A.1)
donde α y β son números complejos. Además, |ψ〉 es un vector unitario y debe cumplir con la
condición de normalización 〈ψ|ψ〉 = 1, o sea |α|2 + |β|2 = 1.

Esta notación se denomina notación de Dirac, en la cual los estados se representan con símbolos
del tipo | 〉 (ket) y se pueden identificar con vectores columna; cada uno de ellos tiene asociado un
vector dual, con el símbolo 〈 | (bra) y se pueden identificar, a su vez, con vectores fila. Un “bra” se
obtiene a partir de transponer y obtener el conjugado complejo (conjugación hermítica) 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, definirán una base válida.

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

|0〉 =
(

1
0

)
; |1〉 =

(
0
1

)
(A.2)
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De forma que un vector arbitrario queda definido como:

|Ψ〉 =
(
ψ1
ψ2

)
(A.3)

siempre y cuando |ψ1|2 + |ψ2|2 = 1.

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

0 lógico = |0〉
1 lógico = |1〉 (A.4)

Así, podríamos operar con los qubits, a simple vista, como si de lógica binaria se tratase. Pero
el estado de un qubit no se reduce simplemente a |0〉 o |1〉, ya que existen estados que son válidos,
como por ejemplo:

1√
2
|0〉+ 1√

2
|1〉 (A.5)

de los cuales no se puede decir que son el estado |0〉 ni el estado |1〉. Lo anterior se denomina
superposición de estados cuánticos [40].

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

La evolución de un sistema cuántico cerrado viene descrita por una transformación unitaria. Es
decir, el estado |ψ〉 del sistema en el instante t1 está relacionado con el estado |ψ′〉 en el instante
t2 por un operador unitario Û

(
t, t
′
)
que depende únicamente de los instantes t1 y t2

|ψ′〉 = Û (t1, t2) |ψ〉 (A.6)

Esta evolución lleva el estado |ψ〉 del sistema desde el instante t1 hasta el instante t2, como se
puede observar, se trata de una evolución discreta. Por lo tanto, si se quiere la evolución continúa
del estado |ψ〉 del sistema será necesario utilizar la ecuación de Schrödinger:

i~
∂|ψ〉
∂t

= Ĥ|ψ〉 (A.7)

donde Ĥ es un operador Hermitiano, denominado Hamiltoniano.

Este postulado nos da intrínsecamente 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 lógica
cuántica. Así, tenemos que una compuerta cuántica se puede diseñar matemáticamente mediante
operadores unitarios, sin necesidad previa de elegir una implementación física. Posteriormente, a
partir de este diseño matemático se podrán obtener las ecuaciones para el diseño de un dispositivo
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para una implementación física específica.

Un operador Û es unitario cuando cumple que:

Û †Û = Û Û † = Î (A.8)

donde Û† es el conjugado hermítico del operador Û e Î es el operador identidad. Por lo tanto,
las compuertas cuánticas deben ser reversibles, ya que su conjugada hermítica es su inversa y por
ende, su inversa siempre existe. En otra palabras, siempre debe ser posible reconstruir la entrada
de una compuerta cuántica a partir de su salida.

Un ejemplo de una compuerta cuántica muy útil es la contrapartida cuántica del inversor clásico
(puerta NOT), la puerta cuántica X:

NOT(0) = 1 , NOT(1) = 0
X|0〉 = |1〉 , X|1〉 = |0〉 (A.9)

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

X =
(

0 1
1 0

)
(

0 1
1 0

)(
1
0

)
=
(

0
1

)
,

(
0 1
1 0

)(
0
1

)
=
(

1
0

) (A.10)

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

H|0〉 = 1√
2
|0〉+ 1√

2
|1〉 , H|1〉 = 1√

2
|0〉 − 1√

2
|1〉 (A.11)

La representación matricial de la compuerta H es:

H = 1√
2

(
1 1
1 −1

)
(A.12)

El operador de Hadamard es una de las compuertas cuánticas de mayor utilidad ya que realiza
lo que se conoce como paralelismo masivo, es decir un estado de n qubits lo pone en superposición
de 2n estados [40].

A.3. Tercer postulado: Las mediciones cuánticas
Las mediciones cuánticas vienen descritas por una colección {Mm} de operadores de medición.

Estos operadores actúan sobre el espacio de estados del sistema que se está midiendo. El subíndice,
m, indica uno de los posibles resultados de la medición. Si el estado previo a la medida es el |ψ〉,
la probabilidad de obtener un resultado, m será:

p (m) = 〈ψ|M †
mMm|ψ〉 (A.13)

y el estado del sistema después de la medicióin será:
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Mm|ψ〉√
〈ψ|M †

mMm|ψ〉
(A.14)

En el segundo postulado se observó como evolucionaba un estado cuántico en un sistema cerra-
do. Pero si se quiere obtener resultados de un experimento, no nos queda otra opción que interferir
en él. El hecho de observar un estado cuántico lo convierte en un sistema abierto y la evolución
unitaria ya no es válida.

Los operadores de medición son proyectores sobre el subespacio en el cual se realiza la medición;
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 |ψ〉 es imposible obtener un 0
como resultado ya que su proyección sobre el subespacio |0〉 es nula. Esta proyección es la que da
la probabilidad de obtener un resultado u otro.

Por ejemplo, si suponemos el estado

1√
3
|0〉+

√
2
3 |1〉, (A.15)

al medirlo se obtiene:

p(0) =
(
〈0| 1√

3 + 〈1|
√

2
3

)
M †

0M0
(

1√
3 |0〉+

√
2
3 |1〉

)
=
(

1√
3

)2
= 1

3

p(1) =
(
〈0| 1√

3 + 〈1|
√

2
3

)
M †

1M1
(

1√
3 |0〉+

√
2
3 |1〉

)
=
(√

2
3

)2
= 2

3

(A.16)

Tras la medición, el estado renormalizado resultante queda como

M0

(
1√
3
|0〉+
√

2
3 |1〉
)

√
1
3

= |0〉 , cuando se obtiene 0

M1

(
1√
3
|0〉+
√

2
3 |1〉
)

√
2
3

= |1〉 , cuando se obtiene 1

(A.17)

sabiendo que los proyectores M0 = |0〉〈0| y M1 = |1〉〈1|.

En conclusión, el módulo al cuadrado de los coeficientes que acompañan a cada vector en un
estado cuántico nos da la probabilidad de encontrar dicho estado tras una medición y por tanto
de obtener su resultado asociado [40].

A.4. Cuarto postulado: Sistemas compuestos
El espacio de estados de un sistema físico 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 |ψi〉, entonces el conjunto de estados del
sistema completo será |ψ1〉 ⊗ |ψ2〉 ⊗ . . .⊗ |ψn〉.

Hasta se habían utilizado tan solo un qubit. Por lo tanto, surge la interrogante, ¿cómo se re-
presentan estados en los que está involucrado más 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 será:
|0〉 ⊗ |1〉, o simplemente |01〉.

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

(
a1
a2

)
⊗


b1
b2
b3
b4

 =



a1 ·


b1
b2
b3
b4



a2 ·


b1
b2
b3
b4




=



a1b1
a1b2
a1b3
a1b4
a2b1
a2b2
a2b3
a2b4


(A.18)

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

|0〉 ⊗ |1〉 =
(

1
0

)
⊗
(

0
1

)
=


1 · 0

1

0 · 0
1

 =


0
1
0
1

 = |01〉 (A.19)

Como se puede observar en A.19, los vectores que representan el estado de dos qubits tienen di-
mensión cuatro. En general, la dimensión del sistema completo será de 2n , donde n representa el
número de qubits.

Por otra parte, las compuertas cuánticas que se aplican sobre un espacio de varios qubits ya no
pueden ser de dos dimensiones. Ahora los operadores de este espacio serán el producto tensorial
de los operadores que actúan 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 operación no es
conmutativa, ya que H⊗X aplica H al primer qubit y X al segundo, y su representación matricial
será 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-
trucción de una computadora cuántica. Estas condiciones fueron propuestas por el físico teórico
David P. DiVicenzo en el año 2000 [11].

Este criterio está formado por un conjunto de siete condiciones que un sistema experimental
debe cumplir para lograr implementar en el algoritmos cuánticos como son: el algoritmo de bús-
queda de Grover o el algoritmo de factorización de Shor. Las primeras cinco condiciones se refieren
puramente a computación cuántica, y las últimas dos condiciones se refieren a la implementación
de la comunicación cuántica.

A continuación se presentan las siete condiciones del criterio de DiVicenzo para la construción
de una computadora cuántica:

Sistema físico escalable con un qubit bien caracterizados.
En mecánica cuántica, se requiere un sistema de 2 niveles con un gap de energía 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 está condición, 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 propósito 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 mecánica cuántica hace que la inicialización de los qubits sea
muy importante. Esta inicialización, en la mayoría de los casos se logra dejando al sistema
relajarse a su estado base. Esto es realmente importante cuando se consideran la corrección
de errores cuánticos, dicho procedimiento consiste en realizar procesos cuánticos robustos,
contra cierto tipo de ruido, que requieren una gran cantidad de qubit recién inicializados.

Largo tiempo de decoherencia, mayor que el tiempo de operación de una compuerta cuántica.
La decoherencia es un problema que se experimenta en sistemas macroscópicos de compu-
tación cuántica. Los recursos cuánticos utilizados por los modelos de computación cuántica
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(superposición o entrelazamiento de estados) son rápidamente destruidos por la decoherencia.
Por lo tanto, se desean tiempos de decoherencia mucho más largos que el tiempo promedio
de operación de la compuerta cuántica, con el fin de combatir la decoherencia mediante
algoritmos de corrección de errores o desacoplamiento dinámico.

Un conjunto universal de compuertas cuánticas.
Tanto en computación clásica como cuántica, los algoritmos que se pueden computar están
restringidos al número de compuertas que se pueden implementar. En el caso de la compu-
tación cuántica, una computadora cuántica universal (análogo a la máquina de Turing, pero
para el caso cuántico) puede ser construida usando un conjunto de compuertas cuánticas
para uno y dos qubits. Un conjunto universal de compuertas cuánticas es cualquier conjunto
de compuertas a las que se puede reducir cualquier operación posible en una computadora
cuántica, es decir, cualquier otra operación unitaria puede ser expresada como una secuencias
finita de compuertas cuánticas del conjunto universal.

La capacidad de medir un qubit específico.
Para cualquier proceso que modifique los estados cuánticos de los qubits, la medición 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 preparación de los estados. Por ejemplo, en teleportación cuántica,
la medición es fundamental en los algoritmos cuánticos utilizados.

La capacidad de interconvertir un qubit estacionario en un “flying qubit” y viceversa.
La interconversión es necesaria cuando se consideran los protocolos de comunicación cuán-
tica, como la distribución claves cuánticas, que implica el intercambio de estados cuánticos
coherentes o qubits entrelazados.

La capacidad de transmitir de manera confiable “flying qubits” entre dos lugares específicos.
La transmisión es necesaria cuando se consideran los protocolos de comunicación cuánti-
ca, como la distribución claves cuánticas, que implica el intercambio de estados cuánticos
coherentes o qubits entrelazados.
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