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Ivadas

Kvantiniai kompiuteriai gana nauja kompiuterijos atSaka, pranasaujanti didelj
efektyvuma skaiCiuojant kriptografinius, kvantinés chemijos, paieSskos ar Kkitus
reikalaujanéius milziniSky skai¢iavimo ir energetiniy resursy uzdavinius. Kvantinés
kompiuterijos uzuomazgos atsirado dvideSimto amziaus antroje puséje ir teorija yra vystoma
iki Siy dieny, matant perspektyva, jog kvantinis procesorius turi galimybe apskaiCiuoti
nepolinominius uzdavinius per polinominj arba superpolinominj laiko tarpa [1]. Zmonijai
kvantiné skai¢iavimo masina suteikty didelj pranasumg, todél tuo yra susidomeéjusios
vyriausybinés institucijos ir tarptautinés kompanijos kaip IBM, Google ir Microsoft. Siuo
metu pasaulyje vyksta kokurenciné kova dél pirmo praktiSkai ir komerciSkai pritaikomo
kvantinio kompiuterio. Ja kol kas laimi daugiausiai kubity turintis kvantinis kompiuteris ,,D —
Wave 2000Q [2] turintis du tiikstancius veikianciy kubity.

Egzistuoja keli kvantinio kompiuterio realizavimo btidai: kvantinis taskas, jony spastai,
optinis fotonas ir branduoliy magnetinio rezonanso metodas (toliau BMR).

Galimybe atlikti skai¢iavimus kambario temperatiiros aplinkoje ir iki molekulés dydzio
sumazinti kvantinio registro matmenis, BMR biidui suteikia pranaSumg pries$ kitas fizikines
realizacijas. Kol kas BMR pagrindu realizuoti daugiausiai septynis kubitus turintys [3]
kvantiniai kompiuteriai. Kubity skai¢iy lemia naudojamos molekulés ir galimybés panaudoti
ju savybes, todél yra intensyviai ieSkoma tinkamy tyrimo objekty, bet Siuo metu néra nei
programinés jrangos, nei kity budy, leidzianciy tiksliai prognozuoti reikiamas savybes.

Darbo tikslas: isanalizuoti kvantinio kompiuterio fizikinés realizacijos branduoliy
magnetinio rezonanso budu veikimo principa pagal eksperimentinius duomenis pateiktus
mokslingje publikacijoje [16] ir atlikti modeliavimo darbus naudojantis tankio funkcionalo
teorijomis.

Darbo uzdaviniai: iSnagrinéti BMR veikimo principg ir BMR skai¢iavimo metodika su
tankio funkcionalais, sumodeliuoti L-Alanino molekulés trijy kubity sistemg tankio
funkcionaly metodais ir atlikti bandomuosius skai¢iavimus naudojant Lietuvos nacionalio
fiziniy ir technologijos moksly centro, aukSto naSumo superkompiuteriu, Vilniaus

Universitete, fizikos fakultete, ,,HPC Saulétekis®.



1 Teorinis jvadas

1.1 Fundametalios sgvokos

Siame skyriuje aptarsime savokas reikalingas suprasti kvantinés informacijos teorija ir

kvantinio kompiuterio realizacija.

1.1.1 Kubitas

Kvantinis bitas [4] (angl. quantum bit, qubit) yra elementarus kvantinés informacijos
vienetas. Palyginimui — klasikinis bitas gali buti nulis arba vienetas, tuo tarpu kubitas
pasizymi ne tik tuo, kad gali turéti kvanting biiseng, nusakancig loginj nulj arba vieneta, bet

taip pat gali bti ir $iy biiseny tiesiné kombinacija, kitaip vadinama superpozicija:

[Y) = al0) + B|1) 1.1.1

Amplitudés a ir f bendru atveju yra kompleksinés ir normuotos j vieneta:

a4+ B2 =1 1.1.2

Skai¢iavimo metu mes tiksliai nezinome kokia yra kubito biisena, zinome tik galimy
biiseny tikimybes, kurias nusako biisenos apmlitudés a ir p.
Apskaiciuokime kubito biisenos amplitudes, kai nuling arba vieneting biiseng sutiksime

su vienoda tikimybe:

a=p 1.1.3

Ivykde pakeitimus, perrasome 1.1.2 formulg:

a’+ a? =1 1.14



Sutrauke narius nesunkiai randame, kad:
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Panasiai kaip klasikinis kompiuteris nustato procesoriaus registre esancio bito verte
nuskaitydamas atmintj, kvantinis bitas jgyja tikslia reikme, kai ji pamatuojame. Siai dienai

yra zinoma keletas kubito realizavimo buidy, atitinkanciy kvantinio kompiuterio reikalavimus:

e kvantinis taskas,
e optinis fotonas,
e jony spastai,

e branduoliy magnetinis rezonansas.

Kubitg atspindéti gali fermioniniy daleliy sukinys ar optinio fotono poliarizacija,
svarbu, kad kubito kvantiné sistema turéty dvi biisenas ir blity jmanoma kontroliuoti biiseny

amplitudes.

1.1.2 Blocho sfera

1 pav. Blocho sfera [5]



Patogus ir vaizdus kubito buisenos atvaizdavimo buidas yra Blocho sfera (zr. 1 pav.) [5]
- tai vienetinio spindulio sfera Dekarto atskaitos sistemoje, kur sferos atskaitos taskas

sutampa su sistemos atskaitos tasku, o jos poliai nusako galimas kubito kvantines biisenas:

0 . 0 1.
Y) = cosE|0) + e“”sinz|1) 116

Sferos vektoriaus projekcija i z asj nusako tikimybe kubitg sutikti vienoje i$ biiseny, kampas
tarp vektoriaus projekcijos j x-y plok§tumg ir x aSies vadinamas reliatyviaja faze ¢. Toks
kubito biisenos atvaizdavimas tampa ypatingai patogus, bandant suprasti, kaip kubita veikia
aplinka, elektromagnetinis laukas ar, optinio fotono atveju, jvairts kristalai, kurie veikia
fotono poliarizacijg. Tegu, kubito biisena yra virSutiné (angl. up state) ir 6 = 0; nesunku

pastebéti kuo tampa, formuléje 1.2.1, nuo kampo 0 priklausantys nariai:

[Y) = cos0[0) + e¥sin0|1) = |0) 1.1.7
Tuo paciu verta paminéti, kad nuo realiatyviosios fazés kubito biisenos amplitudés
nepriklauso. Sakykime kubito biisenos vektorius Blocho sferoje nukreiptas iSilgai y aSies:

1.1.8

Isistacius $ias vertes j 1.1.6 formule ir iSnaudojant tikriniy banginiy funkcijy ortogonaluma,

bangine funkcijg daugindami i§ atitinkamos tikrinés biisenos, gauname biiseny amplitudes:

1.1.9

sl -

1.1.3 Dviejy kubity sistema

Norint suprasti kaip veikia daugiau nei vieno kubito kvantinés sistemos, uztenka

panagrinéti dviejy kubity sistema:



Matome, kad kvantiné sistema yra keturiy biiseny superpozicija, Kurioje atitinkamos biisenos
tikimybe nusako amplitudé ojj, kuri bendru atveju yra kompleksiné. Sistemos biiseny

amplitudés yra normuojamos j vieneta:

1.1.11

N
z:|“i|2 =1
i

Analogiskai yra ir su sistemomis, kurios turi daugiau kubity. Daugiau negu vieno
kubito sistemos yra vadinamos kvantiniu registru. Kvantiniu registru gali bati bet kokia
kvantiné sistema, kurios buseny kiekj, atitinka désnis 1.1.12, kur N yra buseny kiekis, o n —

kubity skaicius:

2" 1.1.12

=2
Il

1.1.4 Kvantinis loginis elementas

Fizikinis poveikis kubitui arba kvantiniam registrui vadinamas kvantiniu loginiu
elementu [6] (angl. quantum logic gates). Poveikj gali sukelti fotonas, elektromagnetinio
lauko pokytis, optinés terpés pakitimas - priklauso nuo kvantinio kompiuterio fizikinés
realizacijos. Kvantinj loginj elementg X galime palyginti su klasikiniais loginiais vartais NOT
— pasirinkto bito buisena apver¢iama.

Universallis kvantiniai loginiai elementai yra elementy Seima i§ kuriy kombinacijos
galima sukurti bet kokius kitus kvantinius elementus. Pagrindiniai universaliis kvantiniai

elementai yra Sie:

e CNOT
e X
e Y
o 7



Kvantiniai loginiai elementai yra skirstomi j vieno kubito ir kontroliniy elementy
grupes. Vieno kubito kvantiniai elementai matematiskai aprasomi kaip dviejy eiluéiy ir
stulpeliy ermitiskai jungtiné, kvadratiné matrica, pavyzdziui X, Y ir Z elementai atitinka
kvantinéje mechanikoje placiai naudojamas Pauli matricas ir pasuka kubito biiseng

pasirinktos asies atzvilgiu kampu

L HE I Hi ER FY

Dviejy arba daugiau kubity kvantiniai loginiai elementai yra vadinami kontroliniais
elementais. Sis pavadinimas nusako jy poveikio prasme — vieno i$ pasirinkto kubito biisenos
poveikis priklauso nuo kito kubito biisenos. Kubitas, kurio biisena yra kei¢iama yra taikinys,
o0 kontroliniu kubitu vadinamas kubitas, nuo kurio priklauso taikinio biisenos pokytis. Vienas
i§ placiausiai naudojamy kontroliniy elementy yra CNOT (angl. controlled not), jo paskirtis
yra apversti taikinio blisena, tada ir tik tada, kai kontrolinio kubito blisena yra virSutiné.
Matematiskai CNOT elementg reikty aprasyti kaip keturiy eiluciy ir stulpeliy kvadrating,

ermitiSkai jungting matrica:

1.1.14
CNOT =

o OO
SR OO

1 0
0 1
0 0
0 0

2 pav. H loginio elemento poveikio vizualizacija rotuojanéiai kubito basenai [7]



Labai svarbu Zinoti H (angl. Hadamard) loginj elementg, kuris kubito biiseng pasuka y asyje
90" sekant 180" rotacijai aplink x asj (Zr. 2 pav.) [7]. Matrica nusakanti H elementg atrodys
taip:

1 g,
T

Dabar galime parodyti, kaip kubitg veikia kvantinis loginis elementas. Paprasciausiu atveju

paimkime loginj elementg X ir kubita, kurio biiseny amplitudés yra o ir :

HIp) = 2 é] [g] _ [g] 1.1.16

Matome, kad gautas rezultatas yra biisenos apvertimas.

1.1.5 Kvantinio kompiuterio reikalavimai
Kvantinis kompiuteris turi atitikti kelis reikalavimus [8]:
e turéty biidg atvaizduoti kvanting informacija,
e galéty taikyti universaliy kvantiniy loginiy elementy Seima,

e paruosti prading biisena,

o atlikti bisenos matavima.

1.2 Matematinis jvadas

Sis skyrius skirtas supazindinti su biitinais matematiniais jrankiais nagriné¢jant BMR

kvantinio kompiuterio realizacija.
1.2.1 Rotaciné transformacija

Sukining biiseng galime matematisSkai pasukti panaudoj¢ unitaring transformacijg:



U=¢e¢e 2
Skleidziame eksponente Teiloro eilute:
i@ i1 @
v=1 > &+ Y &y
. J! 2 , jr o2
J=0,24,. j=135,.

Atlikus pakeitimus iSraiSka supaprastéja:
U = Icos% + i(na) sin%

1.2.2 Hilberto erdvé
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1.2.2

1.2.3

Keliy daleliy sistemos dinamikai apraSyti reikia operatoriy, kurie jskaityty visas

sistemos daleles. Pavyzdziui, Pauli matricos Z operatoriy veikiantj tik vieng kubitg i§ trijy,

atitinkamai galime perskaiciuoti tokiu btidu:

Z, = ZQIQI
Z, = I1®ZQI
Z, = I®IQZ

1.3 Branduoliy magnetinis rezonansas

1.2.4

1.2.5

1.2.6

Tai yra fizikinio tyrimo metodas, kai molekuliy ansamblis patalpinamas j stipry

iSorinj magnetinj lauka ir yra taikomi silpno kintanc¢io magnetinio lauko trikdziai megahercy

srityje. 1Sorinio magnetinio lauko stiprumas gali baiti 10 — 20 T, $is magnetinis laukas sukuria

kvantavimg, kuris Zinomas kaip Zeeman‘o efektas. Bandinys taip pat veikiamas kintamu

magnetiniu lauku, statmenu iSoriniam magnetiniui laukui. Jeigu kintamo magnetinio lauko

daznis sutampa su branduoliy Larmoro precesijos dazniu, bandinys rezonuoja ir bandinio

imagnetéjimo vektorius pradeda precesuoti aplink iSorinio magnetinio lauko vektoriy.



Nutrukus trikdziui jmagnetéjimo vektorius grjzta atgal j pusiausvyros biiseng iSilgai iSorinio
magnetinio lauko vektoriaus, $ioje stadijoje bandinys indukuoja ritéje elektrinj eksponentiskai
slopstantj harmoninj signalg vadinama laisvosios indukcijos gesimu (Zr. 3 pav.) [9]. Signalas
fiksuojamas ir jam skaitmeniSkai atliekama Furjé¢ transformacija, taip gaunamas BMR
spektras. Spektras (zr. 4 pav.) [10] parodo molekulés branduoliy Larmoro precesijos daznio
pokytj dél cheminés aplinkos. Abscisiy asyje nurodytas cheminis poslinkis (angl. chemical
shift) nusakomas santykiniais matavimo vienetais (angl. parts per million, ppm.). Zymimas &
ir jo fizikiné prasmé yra nurodyti kokia santykine dalimi skiriasi branduolio Larmoro

precesijos daznis dél cheminés aplinkos. Ordinaciy aSyje nusakomas intensyvumas.

induced voltage

Time

3 pav. Laisvosios indukcijos gesimas [9]

Ethanol

Ippm

4 pav. Etanolio molekulés branduolinio magnetinio rezonanso spektras [10]



1.4 Fizikiné kvantinio kompiuterio realizacija

1.4.1 Kubito realizacija

Nagrinéjant branduoliy magnetinj rezonansa, galime jsivaizduoti neturin¢ig kriivio

sukining dalele, kurios Hamiltonianas:

A = —Bm, 14.1
kur sukinio operatorius aprasomas taip:
_ 2 A L A L A 1.4.2
mg = —%(anx + Syn, + 5,n,)

Magnetinio lauko vektoriy galime pazyméti kaip einantj lygiagreciai z aSies:

B = Bii, 1.4.3

Giromagnetinis santykis nusakomas taip:

Yo = S gy = Snbn 14.4

In ,
2my h

Kur gn yra branduolio g — faktorius, o pn Yyra branduolio magnetonas. Skirtingy cheminiy

elementy branduoliai turi nevienoda gn, dél to skirtingy cheminiy elementy branduoliy

precesijos daznis homogeniniame iSoriniame magnetiniame lauke B yra skirtingas. Tai

vadiname Larmoro precesija, o jos daznis apraSomas taip:

_ 2Bug 1.4.5
~  h

w = —yB

Hamiltoniang galime perraSyti:

10



1.4.6

)

I
(SIS

N

1.4.2  Sriodingerio lygtis vieno kubito sistemai

) - 1.4.7
th=2le() = Hlp()

Jeigu atkreipsime démesj, miisy sistemos hamiltonianas nepriklauso nuo laiko, taigi bangine

funkcija galime perrasyti taip:
lp(®) = e" p(0)) = U®)|9(0)) 1.48

Isivaizduokime, kad muisy kubito biisena yra bet kokioje superpozicijoje:

l9(0)) = a|0) + BI1) 1.4.9

Dabar galime uzrasyti lygtj, kaip atrodo vieno kubito sistema laiko momentu — t:

lo(D)) = U)|@(0)) = ae HE|0) + Be~At|1) 1.4.10

Vietoje hamiltono operatoriaus jraSome narius i$ 1.4.6 formulés ir gauname:

W 5 W 5
lp(t)) = ae '2%t|0) + Be '2%f|1) 1.4.11

Matome, kad kubito sistemos tikrines vertes paveikia funkcija, kurios argumentas yra Pauli

matrica, sandauga. Tai galime interpretuoti kaip:

lo()) = af (2)I0) + Bf(D)I1) = af(D]0) + Bf(—1)I1) 14.12

IS to iSplaukia:

11



;0 o)
lp(t)) = ae™2°|0) + Be'z*|1) 1.4.13

1.4.3 Precesija

Idomumo délei paziiirékime, kokia yra tikimiausios vertés priklausomybé nuo laiko,

kai kubitg paveikia Pauli matrica. Teigiame, kad buisenas galime aptikti su vienoda tikimybe:

@ =p = 1 1.4.14
\/E
Sukinio projekcijos vidurkis j pasirinktg asj apskai¢iuojamas pagal formulg:
(X)e = {p(®O)|X]0®) 1.4.15
Isistatome narius ir perraSome:
1.4.16

5 1 9, ~i% o —i%t i%¢
(X)e = E(e 20| +e 2 (1) X (e 27|0) + e27|1))

Bendru atveju, kubito sistemg patogu jsivaizduoti Blocho sferoje kaip vienetinj vektoriy,
kurio atskaitos taskas sutampa su sferos centru, o Pauli matricy operatoriy poveikj kaip
kubito vektoriaus rotacijas aplink pasirinkta aj m rad. kampu. Siuo atveju miisy pasirinkta

aSis yra x, todel biisenos apsivercia.

- 1 o i@ @ i 1.4.17
(R)e = 5(e'20] +e7 212 [0) + e72|1))
Dé¢l buseny ortogonalumo, skirtingy btiseny sandaugos atrodys taip:
(ilj) = 6;;i,j = 0,1 1.4.18

Atlikus veiksmus gauname:

12



N 1 . , 4.
(X)), = E(e“"t + e @) = cos(wt) 14.19

Analogiskai:

(V) = sin(wt) 1.4.20

Matome, kad dalelé turinti dipolinj magnetinj momenta patalpinta magnetiniame lauke, kuris

lygiagretus z asiai, precesuoja - juda apskritimine trajektorija x-y plokstumoje.
1.4.4 Sukinio operatoriaus laikiné priklausomybé

Skai¢iavimy palengvinimui, apskai¢iuosime sukinio operatoriy priklausomybes nuo laiko:

1.4.21

Taigi matome, kad projekcijos | z a§; operatorius nekinta, kitiems dviems operatoriams

naudosime :

%(“x ti8,) = |5, £ 5, 14.22
Gauname kad:
Se(®) + iS,(t) = et @t(§,(0) + iS5, (0)) 1.4.23
Arba:
S (t) = cos(wt)S,(0) — Sin(wt)fy(O) 1.4.24
fy(t) = sin(wt)S,(0) + cos(wt)S},(O) 1.4.25

13



1.4.5 LC grandinés pritaikymas

Nejmanoma mechaniSkai iSsukti magneta tokiu greiCiu, kuris biity tinkamas
branduoliniy magnetiniui rezonansui tirti, todél naudojama elektronikoje placiai taikoma LC

grandiné (zr. 5 pav.) [11].

5 pav. LC grandiné [11]

Siuo biidu nesunkiai galime pasiekti norima kintamo magnetinio lauko daznj. Magnetinio

lauko nuo laiko priklausomybé apraSoma taip:

§rf = B,y cos(wt)x 1.4.26

Tai néra tinkama israiska nes, magnetinis laukas kinta tik pagal x asj. Galime interpretuoti,
kad magnetinis laukas susideda i§ dviejy, prieSinga kryptimi besisukanciy, magnetiniy lauky,

tai matematiskai galime padaryti pridédami nulj:

- 1 . R . , R 1.4.27
By = EBrf[cos(wt)x + sin(wt) ¥ + cos(wt)x — sin(wt) ¥]

Matome, kad pirmieji du trigonometriniai nariai nusako magnetinio lauko sukimasj prie$

laikrodzio rodykle, o kiti du — pagal laikrodzio rodykle. Patogumo délei perrasysime:

o ) B 1.4.2
B, = EBrf[cos(a)t)x t sin(wt)y] ’

14



1.4.6 Kubito kontrolé

Kintantj magnetinj laukg galime laikyti nuo laiko priklausancia perturbacija, Kurios
daznis lygus trikdomo branduolio Larmoro precesijos dazniui ir fazinis kampas tarp
branduolio jmagnetéjimo vektoriaus ir kintamo magnetinio lauko vektoriaus lygus nuliui.
Darant priclaida, jog redukuota Planko konstana lygi vienetui, trikdzio matematinis pavidalas

bty toks:

V(t) = upB,sdcos(wt) £ = upB,; Xcos(wt) 1.4.29

Pritaike praeito skyrelio Zinias formule galime perrasyti j:

_ W R ~
7.t = Trf(Xcos(cut) + 7sin(wt)) 1.4.30

Transformavus sukinio projekcijy operatorius ] rotuojancig atskaitos sistema panaudojus
iSraiskas 1.4.24 ir 1.4.25 gauname:

7,1 (t) = wrp(cos*(wt)X(0) — cos(wt)sin(wt)?(0) 1.4.31
+ sin?(wt)X(0) + cos(wt)sin(wt)¥(0))

Sutraukus narius ir panaudojus trigonometrines tapatybes gauname:

Dps(O) = wr K(0) 1.4.32
V-(t) = w,r(cosQwt)X(0) — sin(Qwt)Y(0)) 1.4.33

Matome, kad perturbacija atsiskiria j dvi dalis, viena yra statin¢, o kita virpa dvigubai
didesniu greiciu. LogiSka, kadangi rotuojancioje atskaitos sistemoje besisukantis magnetinis
laukas pagal rotacijos kryptj ir turéty biiti be jokios dinamikos, tuo tarpu prieSingos sukimosi

krypties magnetinis laukas juda dvigubai greiiau. Su nykstamai maza paklaida galime
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atmesti antrajj narj ir spresti Sriodingerio lygtj branduolio sukinio banginei funkcijai

rotacinéje atskaitos sistemoje:

1.4.34
lh—lw(t)) AOIIG)
Kadangi trikdis nuo laiko nepriklauso, banging funkcijg galime perrasyti taip:
v, wer O] 1.4.35
lp(®)) = |<P(0)) l(0))
Pasinaudojus rotacinés transformacijos formule (zr. 1.2.1 sk.) gauname tokig iSraiska:
Wrf . ¢ oo Wrf 1.4.36
[p(D) = (I cos(=—=1) + iX(0) sin(——=)|¢(0))
Sakykime kubito pradiné biisena buvo vir§utiné, tada bus galima apskaiéiuoti biisenos
sukining banging funkcijg:
w w )
10) cos(Trf t) —isin(—rf t) 0 —isin(Trf t) 1437
(I 1)) B (1) -

) )
—isin(Trf t) cos( ) cos(Trf t)

Taigi, mes Zinome i§ 1.4.4 skyrelio, kad sukinio projekcijos operatoriaus | z a§j laikiné

evoliucija lygi nuliui, tai galime apskaiciuoti, kaip ji priklauso nuo trikdzio:

w
_iSin(Trf t) 1.4.38

@Lrf rf 1 0
(Z(@) = (Lsm( t) cos( t))( _1) cos(%t)

@) = -2 2 cos(ant 1439

Gavome labai svarby rezultatg — jeigu kintamo magnetinio lauko kampinis daznis sutampa su

branduolio Larmoro precesijos dazniu ir branduolio jmagnetéjimo vektoriaus fazinis kampas
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lygus trikdZio magnetinio lauko vektoriaus faziniui kampui, kinta sukinio projekcija j z a$j.

Taip galime kontroliuoti kubito biiseng ir atlikti kvantinj loginj elementg X.

1.4.7 Dviejy kubity sistema
Dviejy kubity sistemai Hamiltoniang galime uzraSyti taip:

ﬁ = (1.)0121 + 0)0222 1440

Matome, kad Hamiltonianas susideda i§ dviejy daliy — pirmo ir antro Kkubito, bet Sis
Hamiltonianas nusako dvi vieno kubito sistemas, kurios nesgveikauja tarpusavyje, O tai
reiskia, kad CNOT loginio elemento taikymas yra nejmanomas, tod¢l Hamiltoniang reikia

papildyti dar vienu nariu, nusakanciu sgveikg tarp dviejy kubity:

ﬁ == (1)0121 + (1)0222 + Hint 1441

Sis sgveikos Hamiltonianas susideda i§ dviejy daliy — tiesioginés magnetiniy dipoliy saveikos
(angl. direct dipole — dipole coupling) ir netiesiogines magnetiniy dipoliy sgveikos (angl. J —

coupling, indirect dipole - dipole coupling).

Hine = Hpp + H, 1.4.42

Trumpai aptariant pirmgjj narj reika paminéti, kad branduoliai turintys nenulinj sukinj,
sukuria magnetinj lauka, kuris veikia kitus branduolius. Siuo atveju, $is narys tampa
nereik§mingas, nes miisy tariamas branduolinio magnetinio rezonanso bandinys yra skystas ir
tai lemia, kad molekuliy pozicijos yra iSsidés¢iusios jvairiais kampais ir atstumais, atzvilgiu
viena kitos. I$ to iSplaukia, kad gretimy branduoliy kuriamas magnetinis laukas visada bus
atsveriamas kity aplink esanc¢iy molekuliy branduoliy, todél §j narj galime prilyginti nuliui.
Antrasis narys yra dviejy branduoliy sgveika per valentinius rySius, Kuri pasireiskia, kai
turintis sukinj branduolys sgveikauja su arti esanciais elektronais, jo matematiné iSraiSka

atrodo taip:
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-~

T . . .
Hy = E](X1X2 + ViV, + 2,7;) 14.43

ISraiSkoje matome narj J, kuris nusako daznj, kuriuo dalelé precesuos aplink pasirinkty asj.
Bendru atveju J biity tenzorius, bet kai bandinys yra skystos biisenos, su nykstamai maza
paklaida galime daryti prielaidg, kad tai yra skaliaras. Jeigu, misy turimos kvantinés sistemos
tiriamyjy branduoliy Larmoro precesijos dazniy skirtumas yra Zymiai didesnis negu
branduoliy netiesioginés saveikos daznis, galime taikyti sekuliarigja aproksimacija [12] ir

gauname:

~ /[N
7 = 2n2, 1.4.44

Taigi, pilng sistemos Hamiltoniang galime perrasyti taip:

—~ o o /[N
H = w()lZl + (1)0222 + E]lez 1445

Tai reiskia, kad sistema turi keturis energijos lygmenis, o BMR spektre bus keturi
rezonansiniai pikai. Taip atsitinka dél to, nes priklausomai nuo valentiniu rySiu susieto
branduolio sukinio biisenos, keiciasi pastarojo branduolio Larmoro precesijos daznis ir jo
rezonansinis pikas skyla j du, per konstantg J nutolusius pikus. Kadangi sgveika yra abipuse,

vyksta analogiskas rezonansinio piko skilimas ir kitam valentiniu rySiu susietam branduoliui.
1.4.8 Dviejy kubity energijos lygmenys

Dabar galime panagrinéti dviejy kubity sistemos energijos lygmenis, kurie nusakys

kubity biisenas.

T
Ey = wop + woy + Ej 1.4.46
T

)i 1.4.47

Eyy = w1 —woy —
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Eyp = —wo1 + woz — 1.4.48

J

TS

T
Eyy, = —wo; — w2 + E] 1.4.49

Matome, kad energijos lygmenys néra i$sigimg¢ ir skirtumai tarp visy energijos lygmeny
yra nevienodi. Bitent dél netiesioginés branduoliy sukiniy sgveikos suteiktas energijos
lygmeny skirtumy nevienodumas suteikia galimybe skirtingy dazniy kintamo magnetinio
lauko trikdziais paveikti kvanting sistemg analogiSkai kaip CNOT loginis elementas.
Paveikus sistemg CNOT vartais turétuméme apversti vieno i§ kubity bilisena, tada ir tik tada,
kai kontrolinio kubito biisena yra virSutiné (angl. up state). Reiskia, reikia kad biity skirtingas
kintamo magnetinio lauko trikdzio daznis kiekvienam kvantinés sistemos biisenos Suoliui.
Paprastai tariant, su vienu ir tuo pacdiu kintamo magnetinio lauko trikdzio daZniu,

neturé¢tuméme indukuoti dviejy arba daugiau skirtingy kubity buisenos poky¢iy.

1.5 Tankio funkcionaly teorija

Tai kvantinés mechanikos skai¢iavimo modelis [13], naudojamas kvantingje chemijoje,
modeliuojant daugelio daleliy elektroning struktiirg. Naudojant §ig teorija, daugiaelektroninés
sistemos savybés nustatomos naudojant funkcionalus. Tankio funkcionaly teorija yra vienas

placiausiai panaudojamy metody tiriant kvantinius reiskinius.

1.5.1 Tankio funkcionalai

Siuo metu molekuliy skai¢iavimuose naudojamos dvi funkcionaly klasés:
gradientiSkai pataisyti (BLYP) ir hibridiniai funkcionalai (B3LYP).

Molekulés banginé funkcija yra sudaryta i§ molekuliniy orbitaliy elementy, kurios
sukonstruotos kaip tiesinés baziniy funkcijy kombinacijos. Bazinés funkcijos turi biiti
parinktos taip, kad bty pakankamai gerai apraSomas elektrony pasiskirstymas atomuose ir
molekulése. Baziniy funkcijy tipai yra Sie: minimalios, padidinto valentingumo ir Pople

bazinés funkcijos.
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15.2 BMR skaiciavimo teorija

Cheminio poslinkio tenzorius BMR spektroskopijoje yra vienas svarbiausiy
spektroskopijos parametry kvantinéje chemijoje [14]. Kiekvienam branduoliui N cheminis
poslinkis nusakomas misria energijos antros eilés iSvestine pagal magnetinj laukg ir

branduolio magnetinj momentg, Kur i ir j nusako erdvines komponentes:

0% 15.1
b aBiamNj

Cheminio poslinkio tenzorius susideda i§ dviejy daliy, paramagnetinio ir diamagnetinio
tenzoriy:

o = 0p + 04 1.5.2

Siy tenzoriy matematiniy israisky pavidalas, kur k yra elektrono skai¢ius, N branduolio

skaiCius, n energijos lygmens skaicius, o i ir j yra erdvinés komponentés, yra toks [14]:

) i 153
o} = F<lpo|(7‘1§k5u - rNkirNkj)rNI?|l/)0>

154

ij ZCZZE l/J0|Lk |¢’n <¢n|LNk TNklll’o) + C.C.

Kvantinés sistemos banginés funkcijos ir energijos lygmenys apskaiiuojami tankio
funkcionalo teorijomis, Sie parametrai po to yra naudojami pagal formules 1.5.3 ir 1.5.4
apskaiciuoti diamagnetinj ir paramagnetinj cheminio poslinkio tenzorius.

Netiesioginé branduoliy sukinio — sukinio sgveika (angl. Fermi contact) yra abipusis
sgveikaujanciy branduoliy Larmoro precesijos dazniy pokytis priklausantis nuo branduoliy
sukiniy biiseny. Si sgveika nusakoma kaip misri energijos ivestiné pagal sgveikaujanéiy

branduoliy sukinio judesio kiekio momentg [15]:

10 9] 1.5.5
J=ap = 357,21,
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Molekuliy ansambliams, kurie yra dujy arba skysc¢io pavidalo galime daryti prielaida:

1 1.5.6
Jag = § Tr]-ag

Dabar galime jvesti universalesn] sgveikos matematinj apraSyma, kai branduoliy

giromagnetiniai santykiai yra jskaiciuoti:

2 1 1.5.7
K_yg = ———J-
=AB h 7 yB]—AB
Kai molekuliy ansamblis yra dujy ar skyscio pavidalo galioja ta pati prielaidos taisyklé.

Apskaiciuoti izotroping Fermi kontakto sgveikg galime pagal formulg [15]:

1.5.8
i - e

Simboliai A ir B nurodo branduolius, kurie saveikauja, FC nurodo netiesioging
branduoliy sgveika, raidé k nusako orbitales, o simbolis ¢ — sukining biiseng. Skliausteliuose
esantys indeksai nusako banginés funkcijos pataisa: (0) — nesutrikdyta orbitale, (B)FC —
sutrikdyta branduolio B netiesioginés sgveikos orbitalé. ISraiSkos viduryje esantis operatorius

matematiskai atrodo taip [15]:

4Ameo h3) 8m 1.5.9
FC 0 a2
ha™ = { em } 3 O(rw)s

Cia matomi simboliai o yra Somerfeldo smulkiosios struktiiros konstanta, Dirako delta
funkcijos argumentas yra skirtumas tarp elektrono spindulio vektoriaus ir branduolio
spindulio vektoriaus, 0 raidé s simbolizuoja elektrono sukinj. Tankio funkcionalo teorijy
pagalba apskai¢iuojamos orbitalés, kurios véliau yra naudojamos pagal ... formule gauti

netiesioginés sgveikos dazniams.

1.6 Kvantiné teleportacija be negriztamo matavimo
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Mokslin¢je publikacijoje [16] L — Alanino molekulé¢ buvo panaudota kaip trijy kubity
registras su dviejais pagalbiniais detektoriaus kubitais teleportuoti neapibréztg kubito bliseng
neatlikus negriztamy matavimy. Metilo anglis buvo parinkta kaip pirmas kubitas, alfa anglis
kaip antras kubitas ir treCias kubitas buvo karboniliné anglis. Tuo tarpu du detektoriaus
Kubitus atvaizdavo alfa protonas ir metilo grupés trys protonai. Detektoriaus pirmas ir antras
kubitai susiejami CNOT loginiais elementais su registro pirmu ir antru kubitu atitinkamai.
Pritaikius kvanting granding (zr. 6 pav.) [16] ir negrjztamai pamatavus detektoriaus kubitus,

kvantiné biisena teleportuojama i§ pirmo kubito j trecia.

11 M o
0y — G — I
| |
d2 | |
0) | B A
| |
1
M"} H : ® : ®
2 l | |
|[)> H l N ) l_t_ll
3
0) 4 G— HH—DH |¥)

6 pav. Kvantines teleportacijos grandiné su detektoriumi [16]

Kvantinio registro kubitai nematuojami, todé¢l kubity biisenos lieka neapibréztos. Si kvantiné
grandiné fiziSkai realizuojama taikant megaherciniy kintamo magnetinio lauko Gausiniy
pulsy seka, kurios trukmé mazdaug viena Simtoji sekundés. Eksperimente buvo nustatytas L —
Alanino molekulés BMR spektras ir iSgrynintas naudojant WALTZ-16 metodg anglies atomy
sistemos BMR spektras (zr. 7 pav.) [16].
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ubit 1
H q

L~ qubit 1
qubit 2 = OH
HoN qubit 3

O

qubit 3

qubit 2

I I I 1
200 150 100 50 [ppm] 0
7 pav. Eksperimentiniai L — Alanino anglies atomy, branduolinio magnetinio

rezonanso spektro duomenys [16]

Vizualiai matomi tik trys rezonansiniai pikai, nors trijy kubity sistemai esant visy biiseny
superpozicijoje idealiomis salygomis BMR spektre turéty matytis astuoni vienodo
intensyvumo rezonansiniai pikai. Trecig ir pirma kubitus dél netiesioginés branduoliy
saveikos atvaizduoty po du rezonansinius pikus, taciau antro kubito spektras dél abipusés
netiesioginés branduoliy sgveikos 1§ pirmo ir tre¢io kubity biity sudarytas i§ keturiy
rezonansiniy piky. Ta atvaizduoja detalesné antro kubito BMR spektro vizualizacija (zr. 8

pav.) [16].

52.0 51.0 50.0 49.0
ppm

8 pav. Antro kubito smulkusis BMR spektras kai kvantinis registras yra

superpozicijoje (gale) ir po Gausinio 7/2 pulso (priekyje) [16]
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1 lenteléje pateikti sgveiky dazniai remiantis eksperimentiniais rezultatais [16]. Minuso

zenklu pazymétas lentelés laukas reiskia, kad eksperimentiSkai nustatyti duomeny nepavyko,

o 1 ir j nusako kubito numerj.

1 lentelé eksperimentiniai Jij sgveikos rezultatai [16]

Jij, Hz

53.8

R RN

J
3
3
2

34.8
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2 Tyrimo metodai

2.1 Programy paketai

Skaitmeniniam modeliavimui buvo naudotas Gaussian kvantinés chemijos
modeliavimo paketas, leidziantis skaiCiuoti molekulés geometrija, branduolinio magnetinio
rezonanso savybes, bei kitus norimus uzdavinius.

WebMO prieiga prie ,,HPC Saulétekis superkompiuterio per interneting narSykle,
kurioje yra Gaussian skai¢iavimy paketas. WebMO leidzia patogiai vykdyti skai¢iavimo

uzklausas ir perzitiréti gautus rezultatus.

2.2 Skai¢iavimo metodika

Dirbtinai sukurta cheminé struktiira: L — Alanino molekulé (C3H702N). Struktiira
optimizuota vakuume, naudojant B3LYP/6-311+G(2d, p) tankio funkcionalg. Optimizuota
struktiira panaudota branduolinio magnetinio rezonanso skaic¢iavimams atlikti, kurie naudojo
ta patj funkcionalg ir gauti L — Alanino molekulés vandenilio bei anglies BMR spektrai. Taip
pat su optimizuota struktiira atlikti trys skai¢iavimai netiesioginéms branduoliy sgveikoms
gauti, Siems modeliavimams panaudoti funkcionalai yra: B3LYP/6-311+G**, B3LYP/6-
311+G(2d, p) ir B3LYP/EPR-III. Gauti netiesioginio sukinio — sukinio sgveikos rezultatai
palyginti su eksperimentiniais duomenimis [14] ir kartu su anglies atomy BMR spektru
iSanalizuoti pagal 1.4.7 — 1.4.8 skyrius nagringjant ar L — Alanino molekulé turi pilnai

veikiant] kvantinj registra.
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3 Rezultatai

L - Alanino molekulé (8 pav.) buvo optimizuota naudojant B3LYP/6-311+G(2d, p)

funkcionala.

9 pav. L — Alanino molekulés geometrija

L - Alanino vandenilio branduoliy BMR spektras pateiktas 9 pav. Dabar galime
atsakyti | klausimg, kodél kvantiniams skai¢iavimams netinka visi vandenilio branduoliai.
Taip yra todél, kad kai kuriy branduoliy Larmoro precesijos dazniai persikloja ir tai gali
suteikti energijos lygmeny i$sigimimg. Taip pat vandenilio branduoliai nebatinai yra susieti
valentiniais rySiais su kitais kvantinio registro branduoliais, tai reiskia kad, nebus skirtingy
tarpy tarp energijos lygmeny ir sistemg paveikus kintamo magnetinio lauko trikdziu

nejmanoma indukuoti konkretaus branduolio biisenos poky¢io.
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intensyvumas

N
o
T

1

IS Y Y.

7 6 5 4 3 2 1 0
cheminis poslinkis, ppm

10 pav. L - Alanino vandenilio atomy branduolinio magnetinio rezonanso spektras

10 pav. pateiktas L - Alanino anglies atomy branduoliy magnetinio rezonanso spektras,
kuriame matome tris rezonansinius pikus. Tai reiskia, kad trys skirtingi anglies branduoliai
turi skirtinga Larmoro precesijos daznj. PrieSingai negu vandenilio branduoliy atveju,
matome, kad anglies branduoliy Larmoro precesijos dazniai atskirti dideliais tarpais: 32.5
dalimis 1§ milijono tarp pirmo ir antro kubito ir 131.1 dalimis 1§ milijono tarp trecio ir antro
kubito (zr. 2 lent.). Pagal 1.4.7 skyriy galime daryti iSvada, jog L — Alanino anglies

branduoliai gali atvaizduoti kvanting informacija.
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25 T

intensyvumas
w
T
1

0.5 i

0 1 1 1 1
250 200 150 100 50 0

cheminis poslinkis, ppm

11 pav. L — Alanino anglies atomy branduolinio magnetinio rezonanso spektras

2 lenteléje nurodoma kubity cheminiai poslinkiai dalimis i§ milijono nejskaitant

netiesioginés branduoliy sukiniy saveikos.

2 lentelé Anglies atomy - kubity cheminis poslinkis

Kubito nr. 1 2 3

d 22.623 55.169 186.334

Kvantiniams skai¢iavimams néra pakankama sglyga, kad sistema galéty atvaizduoti
pavienius kubitus, bet kartu kubitai privalo turéti saveika tarp ju. Si saveika galutinai tenkina
kvantinio kompiuterio reikalavimg pritaikyti universalius kvantinius loginius elementus
iskaitant ir kontrolinius elementus daugiau negu vienam kubitui. Kaip ir min¢jome anksciau
(zr. 1.4.7 sk.), molekuléje esantys branduoliai sgveikauja tarpusavyje per valentinius rysius
pakoreguodami energijos lygmeny tarpus. Gaussian skaiiavimo pakete pavyko suskaiciuoti

Sias sgveikas pakankamai tiksliai. Gaussian paketas L — Alanino anglies branduolius
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sunumeravo skaiciais 2, 4, 6, kurie atvaizduoja pirma, antrg ir tre¢ig kKubitus atitinkamai.
Lentelése esantys duomenys yra pateikti hercais, kurie nusako branduoling sukinio — sukinio
saveikag J (angl. total nuclear spin — spin coupling J).

3 lenteléje pateikti duomenys apskaiciuoti branduoliy netiesioginés sgveikos dazniai
naudojant Spin - Spin algoritmg, kai funkcionalas buvo parinktas B3LYP/6-311+G**,
Skaiciavimo laikas pagal WebMO buvo 38 minutés.

3 lentelé Jij sgveikos rezultatai modeliuojant su B3LYP/6-311+G** funkcionalu

i Jij, Hz

53.2

j
2 4
2 6 0.216
4 6 35.5

4 lentel¢je pateikti duomenys apskaiciuoti branduoliy netiesioginés sgveikos dazniai
naudojant Spin - Spin algoritma, kai funkcionalas buvo parinktas B3LYP/6-311+G(2d, p).
Skaic¢iavimo laikas pagal WebMO buvo 54 minutés.

4 lentelé Jjj saveikos rezultatai modeliuojant su B3LYP/6-311+G(2d, p) funkcionalu

i Jij, Hz

52.4

J
2 4
2 6 0.148
4 6 35

5 lentel¢je pateikti duomenys apskaiciuoti branduoliy netiesioginés sgveikos dazniai
naudojant Spin - Spin algoritmg, kai funkcionalas buvo parinktas B3LYP/EPR-III.

Skai¢iavimo laikas pagal WebMO buvo 2 valandos 29 minutés.

5 lentelé Jij saveikos rezultatai modeliuojant su B3LYP/EPR-111 funkcionalu

i Jij, Hz

52.7

J
2 4
2 6 0.534
4 6 34.6
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IS gauty duomeny matome, kad sgveika tarp L — Alanino molekulés anglies branduoliy
egzistuoja, o anglies BMR spektre (Zr. 11 pav.) yra astuoni rezonansiniai pikai, kurie yra per
arti vienas kito, kad tai pamatytuméme vizualiai.

Pagal 11 pav. ir 2 lentele matome, kad L — Alanino molekulés anglies atomy branduoliai
turi nevienodg Larmoro precesijos daznj, i§ to iSplaukia kad, L — Alanino anglies atomy
sistema turi aStuonis neissigimusius energijos lygmenis (zr. 1.4.7 ir 1.4.8 sk.). IS pateikty 3 —
5 lenteliy matome, kad anglies atomy branduoliai tarpusavyje saveikauja, tai reiskia kad,
sistemos energijos lygmenys yra atskirti nevienodais tarpais (zr. 1.4.8 sk.). Tai leidzia Siai
kvantinei sistemai atlikti CNOT vartus — apversti vieno branduolio sukinj jei kito
sgveikaujanc¢io branduolio sukinys yra virSutinis. Sgveika tarp antro ir SeSto branduolio
(pirmo ir trecio kubito) yra labai maza, to pasekoje, atlikti CNOT vartus Siems branduoliams
nei§vengiamai tekty panaudojant ketvirtg branduolj. Taigi galime daryti i§vadg kad, L —

Alanino molekulé gali bati trijy kubity veikiantis kvantinis registras.
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Pagrindiniai rezultatai ir iSvados

I$analizuotas BMR tipo kvantinio kompiuterio veikimo principas: universaliyjy
loginiy elementy X ir CNOT taikymas.

Atlikti L — Alanino molekulés BMR spektry skai¢iavimai naudojant B3LYP
funkcionalg.

BMR spektry rezultatai nuo eksperimentiniy duomeny skyrési maziau negu vienu
hercu, nepriklausomai nuo naudoty baziniy funkcijy: B3LYP/6-311+G**, B3LYP/6-
311+G(2d, p), B3LYP/EPR-III.

Tikslingiausia naudoti greiciausiai skai¢iuojancig B3LYP/6-311+G** metodika, kuri
skaiCiuoja keturis kartus grei¢iau negu B3LYP/EPR-III.

[Sanalizuota L — Alanino molekulés anglies atomy sistema. L — Alanino anglies atomy
sistema turi astuonis energijos lygmenis su skirtingais tarpais tarp energijos lygmeny,

todél L - Alaning galime realizuoti kaip trijy kubity kvantinj registra.
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Summary

Quantum computer qubit modeling using density functional theory
Jonas FranukeviCius

The paper analyzes physical realization of quantum computer by nuclear magnetic
resonance (NMR), digital model made using density functional theory (DFT) of L — Alanine
molecule and its capabilities to realize quantum register.

Main goals:

e Describing NMR technology for the quantum computing with the L — Alanine
molecule as it is discussed in ref. [16].

e Modeling of L — Alanine using DFT.

e Examine quantum computing using NMR.
e Calculating NMR calculations using DFT.
e Making the digital model of L — Alanine three qubit system and perform

calculations for testing parameters using DFT methods.

Broad theoretical introduction acquaints with fundamentals of quantum computing and
delves deeper into understanding of physical quantum gates in NMR. Introduction has the
review of methods to calculate needed parameters by density functional theory (DFT) and
resume of experiment about quantum teleportation without irreversible detection [16].

Modeling data were performed with quantum chemistry methods implemented into the
Gaussian package. The WebMO interface was used. Computations were performed on
resources at the High — Performance Computing Center ,,HPC Saulétekis® in Vilnius
University Faculty of Physics. Firstly L — Alanine geometry was optimized by DFT and then
put to further NMR calculations. Results of NMR spectrum and values of indirect nuclear
spin — spin coupling J, were put to comparison with experimental data [16], and analyzed
whether L — Alanine system of carbon nuclei is a valid quantum register.

Main results and conclusions:
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Described physical quantum gates X and CNOT which are usefull for quantum
computer realization with NMR.

Calculations made with B3LYP functional. For calculations of J coupling
B3LYP/6-311+G** method is faster than other two used.

Calculations made for J coupling had accuracy up to one hertz in comparison
with experimental data.

Digital model shows that system of L — Alanine carbon atoms has eight non—
degenerate energy levels with different gaps in-between what allows it to be a

quantum register capable of applying CNOT gates and therefore valid.
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