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Resumen

Proponemos una arquitectura molecular de nueve bloques PPP-PDA-PPP-PA-(CCH-aceno)-PA-PPP-PDA.-
PPP (cada blogue conteniendo varias unidades oligbmericas), como hardware para la implementacion de
un esquema de computacion cuantica global basada en el mecanismo de barreras de espin. Los portadores
fisicos de la informacion son electrones que se acoplan a través de la interaccion Coulombiana. EI mecan-
ismo de barrera hace uso un tercer estado accesible por la accion de un laser externo, por lo que el control
es enteramente Optico. Los resultados sugieren que el sistema propuesto es un candidato confiable y es-
calable para la implementacion fisica de esquemas de control cuantico global.
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Abstract

We propose a molecular architecture of nine-blocks PPP-PDA-PPP-PA-(CCH-acene)-PA-PPP-PDA-PPP
(where each block contains various oligomeric units) as a hardware for the physical implementation of a
spin-barrier scheme for global quantum computation. The physical carriers of information are electrons
coupled through the Coulomb interaction. The barrier mechanism uses a third state which is externally
accessed by a coherent laser field, which leads to an all-optical control. The results suggest that the
proposed system for global quantum control is both scalable and reliable.
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1. Introduccion

El procesamiento cuéntico de la informacion ha cau-
sado gran impacto desde el punto de vista de sus poten-
ciales usos, al punto de hablarse de una “segunda rev-
olucién cuéntica” [1]. Una de las ventajas de estas tec-
nologias es su capacidad de encriptar informacion con
extrema seguridad y de evitar la intercepcion de comu-
nicaciones entre dos puntos remotos [2]. Otra ventaja

es la posibilidad de realizar computo cuéntico, el cual
explota el principio de interferencia y la existencia de
correlaciones no-locales entre objetos cuanticos interac-
tuantes, los cuales han llegado ser recursos fisicos fun-
damentales (como lo es la energia, por ejemplo) en el
desarrollo de protocolos de informacion cuéntica. Esto
permitiria, a un eventual computador cuantico, ejecutar
tareas que son imposibles para una computador clasico
(p.€j., la factorizacion de un nimero primo grande [3] o
la evaluacion de todo el dominio de una funcion en un
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solo paso computacional [2,4]); sin embargo, el desafio
experimental que conlleva construir esta clase de dis-
positivos radica en la dificultad al controlar la dinamica
cuéntica de los bits cuanticos (qubits) y al fenébmeno de
decoherencia causado por las interacciones con el en-
torno [5,6,7].

Un qubit es un sistema cuantico en el cual los es-
tados Booleanos (bits clasicos) 0 y 1 son representa-
dos por un par de estados cuanticos ortonormales iden-
tificados como |0) y |1); los dos estados forman una
base computacional, y cualquier otro estado del qubit
puede escribirse como una superposicion a|0) + 5|1),
siendo « y 8 numeros complejos en general, tal que
|a? + |B|> = 1. Fisicamente, un qubit puede ser un
sistema microscopico como un &tomo [7,8], un espin
nuclear [10], un fotén polarizado [11], o estructuras
mas complejas como puntos cuanticos [12,13,14], es-
tructuras moleculares [15,16], complejos biomolecu-
lares fotosintéticos [17], entre muchos otros. Los puntos
cuénticos presentan la ventaja de una industria existente
y su facilidad de incorporacion en los dispositivos opto-
electronicos actuales [18], ademas, hay reportes de es-
quemas de computacion cuantica usando puntos cuanti-
cos [12,19,13,14,20,21]. Estos puntos cuanticos pueden
construirse a partir de semiconductores inorganicos u
organicos, siendo estos (ltimos de especial interés de-
bido a trabajos previos en este tipo de sistemas [22], en
donde los puntos cuanticos son realmente heteroestruc-
turas organicas (copolimeros de blogue), las cuales son
mas faciles de construir que los sistemas inorganicos, ya
que no requieren de costosos equipos como los requeri-
dos para hacer epitaxia de haces moleculares o deposi-
cibn quimica de vapor organometalicoy, en principio, es
posible construir una variedad ilimitada de heteroestruc-
turas organicas, puesto que la interface entre materiales
es un enlace quimico carbono-carbono, a diferencia de
las inorgénicas, en donde se requiere que los materiales
presenten constantes de red similar para evitar el estrés
interfacial [23], lo que limita grandemente la variedad
de heteroestructuras que se pueden obtener.

Actualmente pueden encontrarse abundantes esque-
mas tedricos para computacion cuéntica en estado soli-
do. Computacion cuéntica universal requiere controlar
la dinamica de qubits individuales y las interacciones
entre ellos, siendo esto Gltimo la principal causa de
decoherencia (perdida de coherencia entre superposi-
ciones cuénticas) debido a la introduccién de mecan-
ismos de control externos al sistema. El uso de pul-
sos electromagnéticos como mecanismo de control no
causa decoherencia severa por lo que se han propuesto
esquemas de computacidn cuantica enteramente optica
[24,25,26].
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2. Modelo

Varios esquemas de control han sido propuestos para
controlar la decoherencia, entre los que se destaca el de
barreras de espin [7,25,26], el cual emplea dos tipos de
sistemas de dos niveles en un arreglo lineal: unos que
portan la informacion (qubits) y otros que act(lan co-
mo barreras pasivas de control global entre qubits. En
este trabajo proponemos la implementacion de un mod-
elo basado la siguiente arquitectura [26]: La Fig. 1(a)
muestra un arreglo lineal de qubits (especies “A”) y de
unidades de control (especies “B”) las cuales poseen un
tercer nivel adicional |T") de energia Zeeman muy por
fuera de resonancia con los niveles de los qubits com-
putacionales (estados {]0), |1)}) como se muestra en la
Fig. 1(a). El arreglo lineal se ilustra esquematicamente
en la parte inferior de la Fig. 1(a), donde los circu-
los denotan las “barreras” y los octdgonos los qubits
(W, X, Y, Z) computacionales.

La Fig. 1(b) muestra el bloque basico AB A de la Fig.
1(a) en funcionamiento. En este, la barrera es preparada
en el estado |T") por la excitacion con un laser exter-
no, por lo que no hay interaccion entre los qubits lat-
erales X y Y (Fig. 1(b)) debido a que |T") esta fuera
de resonancia respecto a X y Y. Para llevar a cabo una
compuerta logica, el sistema central decae al subespa-
cio {]0), |1)} (Fig. 1(c)), y los tres sistemas se intrincan
bajo evolucion libre, lo que permite la realizacion de
compuertas cuénticas (Fig. 1(c)). Para “apagar” la in-
teraccion, se hace incidir nuevamente la fuente laser de
tal forma que el estado |T') sea poblado de nuevo, lo
que restaura la barrera, tal como se muestra en la Fig.
1(d), donde se ha vuelto a recuperar un estado producto
entre los qubits, ahora denotado por | X ') @ |Y”).

3. Arquitectura molecular de copolimeros de multi-
bloque w-conjugados

En este trabajo implementamos el modelo antes
ilustrado en arquitecturas constituidas por copolimeros
de multibloque 7-conjugados [22] dopados negativa-
mente, donde los portadores fisicos de la informacion
son electrones que interactian a través de la fuerza
Coulombiana. La arquitectura tiene la ventaja de per-
mitir un acople fuerte entre qubits, por ser moleculares
[26], interactuar débilmente con los fonones, por ser
cuasi-lineales [22], y ser escalables.

A través de la variacion sistematica de los sistemas
pozo-barrera se ha obtenido la arquitectura de nueve
bloques 8 PPP-7 PDA-8 PPP-3 PA-7 (CCH aceno)-3
PA-8 PPP-7 PDA-8 PPP, donde PPP, PDA, PA y CCH
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Figura 1. Qubits (especies A) acoplados a través de una barrera (especies B). Los qubits se denotan en la base computacional {|0),|1)}, y

el sistema central posee un tercer estado accesible |T")

aceno se refieren a poli-(p-fenileno), poli-diacetileno,
trans-poliacetileno y poli-aceno sustituido con grupos
etinil (CCH).

De acuerdo a la teoria del orbital molecular envol-
vente [22], la banda de conduccion del sistema de
nueve bloques se puede visualizar como el pozo malti-
ple ilustrado en la Fig. 2, donde también se indican los
niveles monoelectronicos localizados en cada pozo y la
diferencia de energia entre ellos. Los niveles monoelec-
trénicos fueron obtenidos usando el método semiempiri-
co de Hiickel extendido [27], el cual es analogo al méto-
do de enlace fuerte con solapamieto (tight-binding with
overlap) usado en estado sélido.

4. Resultados y analisis

La asignacion de cada autovalor de energia a una cier-
ta region espacial de la molécula, como se muestra en
la Fig. 2, se basa en el parametro de localizacion que se
define a partir de la expresion en términos de una com-
binacion lineal de orbitales atbmicos (OA) del i-ésimo
orbital molecular (OM) obtenido usando el método de
Hiickel extendido

|wz> = Z Cri|¢r>-

El pardmetro de localizacion sobre el &tomo j en el i-

ésimo OM, Ly), que permite visualizar de manera com-
pacta la forma espacial del OM se define como [22]

L =31,

donde n etiqueta a los OAs. Puesto que cgﬁf es la con-
tribucion del n-ésimo OA de la base centrado en el ato-

(1)

)
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mo j al i-ésimo OM, Lg.” provee una medida de la den-
sidad electronica en ese sitio de la molécula. Debido a
que el valor de este parametro es funcion de la posicion
a lo largo de la cadena, especificada por j, el conjunto
de los Lg.’) revela la forma espacial del OM. En la Fig. 3
se muestran los parametros de localizacion (2) para los
OM s de la bandas de conduccion de la heteroestructura.

Cuando cada uno de los tres pozos se dopa con un
electron, los estados |0) y |1) de los pozos laterales
actan como qubits, mientras que el estado del pozo
central permite activar y desactivar el acople resonante,
y por ende el intrincamiento entre ellos a través de tran-
siciones Opticas estimuladas |0) «—— |T), respectiva-
mente. Es relevante notar que el ordenamiento de los
niveles de energia es inverso al del esquema original de
la Fig. 1.

El célculo de fuerzas de oscilador para las diversas
transiciones permite obtener los coeficientes de Einstein
de emision esponténea y estos a su vez se relacionan
con los tiempos de vida media de los estados excitados
a través de v = 7! [28], los cuales dan informacion
acerca de los tiempos de relajacion del sistema y dan
un indicio acerca de la plausibilidad de implementacion
del esquema. Los valores calculados de 7 se reportan
en la Fig. 4.

Asumiendo un simple decaimiento exponencial de
las poblaciones de la forma e~ (y = 771, rela-
cionamos  con el pardmetro de Kondo K: v = K Ag,
donde Ac es la diferencia de energia entre los niveles
considerados. Para la heteroestructura disefiada, K es
del orden de 107, lo cual indica que el sistema no es
muy susceptible a decoherencia causada por el entorno.
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Figura 2. Perfil de la banda de conduccion y niveles monoelectronicos de la arquitectura molecular calculados usando el método de Hiickel

extendido. Las energias estan dadas en eV.
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Figura 3. Comportamiento del parametro de localizacién (2) para los OMs de la banda de conduccion de la heteroestructura. (a) LUMO, (b)
LUMO+1, (c) LUMO+2, (d) LUMO+3, (e) LUMO+4, (f) LUMO+5, (g) LUMO+6, (h) LUMO+7, (i) LUMO+8. Las lineas punteadas indican

la posicion de los limites de cada pozo.

Conclusiones. Los resultados obtenidos indican que
la arquitectura propuesta es un sistema plausible para la
implementacion fisica de esquemas de computo cuanti-
co global; ademas, cumple el requisito de escalabilidad
y el control de la dindmica puede llevarse a cabo us-
ando pulsos del orden de picosegundos, lo que permite
llevar a cabo eficazmente transformaciones unitarias de
uno y dos qubits, requisitos primarios en la realizacion
de una dindmica cuéntica condicional.
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