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Raport ştiinţific 

 

privind implementarea proiectului PN-III-P4-ID-PCE-2016-0122, cu titlul Nanostructuri 

pentru calcul cuantic şi plasmonic în perioada iulie – decembrie 2017 

 

În cadrul proiectului, etapa aferentă anului 2017 s-a axat pe realizarea activităţilor  

A1.1: Dezvoltarea unui algoritm de calcul pentru investigarea nanostructurilor balistice cu 

configuraţii arbitrare prin extinderea algoritmului de calcul dezvoltat în centrul MDEO pentru 

a putea fi folosit la tratarea nanostructurilor balistice cu secţiuni neuniforme şi/sau curburi, şi  

A1.2: Dezvoltarea unei configuraţii balistice pentru implementarea circuitelor cuantice 

folosind biţi cuantici de tip joncţiune Y prin aplicarea algoritmului dezvoltat în cadrul 

activităţii A1.1 la o joncţiune de tip Y şi găsirea unor configuraţii potrivite pentru 

implementarea porţilor logice în nanostructuri balistice.  

În ceea ce priveşte ultima activitate, ne-am concentat asupra implementării unui algoritm 

cuantic, mai precis asupra implementării transformatei Fourier. Rezultatele obţinute sunt 

detaliate în cotinuare. 

Dezvoltarea unui algoritm de calcul pentru investigarea nanostructurilor balistice cu 

secţiuni neuniforme şi/sau curburi. Aplicarea algoritmului la o joncţiune de tip Y 

Sistemul analizat în cadrul etapei 2017 al prezentului proiect este o nanopanglică 

(nanoribbon) de grafenă, cu marginile pasivate cu hidrogen, în geometrie de tip joncţiune Y 

cu 3 terminale (vezi Fig. 1). Interesul pentru această structură este motivat de faptul că poate 

implementa biţi cuantici (qubiţi) de poziţie, o funcţie de undă incidentă în terminalul 1 

divizându-se în două funcţii de undă în terminalele 2 şi 3, funcţia de undă la ieşire putând fi 

considerată ca o suprapunere cuantică a funcţiilor de undă din terminalele 2 şi 3:  1|0| ba , 

cu 1|||| 22  ba , unde stările logice cuantice 0|  şi 1|  corespund funcţiilor de undă 

electronice care se propagă în terminalul 2 şi, respectiv, 3. Astfel, joncţiunea de tip Y 

generează stările cuantice de intrare pentu o multitudine de porţi logice şi algoritmi cuantici 

[1,2], studiul detaliat al transmisiei electronilor balistici între terminalele structurii din Fig. 1 

fiind deosebit de importantă în proiectarea unor configuraţii logice bazate pe nanopanglici 

(nanoribbons) din grafenă. Deşi o joncţiune de tip Y poate implementa stări logice cuantice şi 

în alte materiale în regim de transport balistic, de exemplu într-un gaz bidimensional de 

electroni (2DEG), ne concentrăm atenţia asupra grafenei datorită lungimii mari a drumului 

liber mediu (distanţa medie parcursă între două ciocniri) în acest material [3]. 

În cazul unei structuri simetrice, cum este cea din Fig. 1, un fascicul de electroni incident din 

terminalul 1 va fi transmis cu egală probabilitate către terminalele 2 şi 3, ceea ce implică T12 = 

T13, unde Tij, i,j = 1,2,3 reprezintă coeficientul de transmisie al unui fascicul de electroni 

balistici incident din terminalul i către terminalul j. În consecinţă nu este posibilă decât 

implementarea unei stări logice cuantice de tipul 2/)1|0(|  , ceea ce limitează 

funcţionalitatea unor circuite logice. Obiectul studiului care urmează este investigarea 

posibilităţii implementării unor stări logice cu ba   prin aplicarea unui câmp electric 

transversal pe direcţia y în regiunea de divizare a fasciculului (vezi Fig. 1). Experimente şi 

studii numerice anterioare au evidenţiat posibilitatea modificării coeficienţilor a şi b în cazul 

unui 2DEG ce satisface ecuaţia Schrödinger [4,5].  
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                       Fig. 1                                                                 Fig. 2 

Studiul realizat în cadrul acestui proiect a analizat transportul balistic în structuri de tip Y din 

perspectivă atomistică, utilizând teoria funcţionalei de densitate (DFT). Funcţiile de 

transmisie au fost calculate folosind formalismul NEGF (non-equilibrium Green’s function) 

[6] implementat în TRANSIESTA, un modul al pachetului software SIESTA. În această 

abordare, funcţiile de bază sunt strict localizate (orbitali atomici numerici cu suport finit), 

ceea ce permite investigarea unor sisteme relativ mari, de sute, până la câteva mii de atomi, 

spre deosebire de implementări care utilizează unde plane. În acelaşi timp, o abordare 

atomistică este mai potrivită decât o tratare de tip mediu continuu care satisface ecuaţia Dirac 

în nanopanglici foarte subţiri în care efectele de margine sunt importante. 

Pentru studiul transmisiei prin structura din Fig.1 se consideră că terminalul 1 este menţinut la 

potenţialul V1 = V, în timp ce pentru terminalele 2 şi 3 considerăm V2 = V3 = 0. În primul 

exemplu au fost analizaţi coeficienţii de transmisie totali (sumându-se pe toate canalele 

deschise) în absenţa şi în prezenţa câmpului electric Efield aplicat pe directia y, în condiţiile în 

care V = 0. Rezultatele pentru T12, T13 şi T23 sunt prezentate în Fig. 2(a) şi, respectiv, Fig. 2(b) 

în funcţie de energia E a electronilor balistici incidenţi, fiind indicată, de asemenea, cu linie 

neagră şi transmisia pentru o panglică de grafenă ideală cu aceeaşi lăţime. După cum ne 

aşteptam, T12 = T13 în absenţa câmpului electric Efield, terminalele 2 şi 3 fiind echivalente în 

acest caz (vezi Fig. 2(a)). Pe de altă parte, la aplicarea câmpului electric Efield, a cărui valoare 

a fost considerată 5 V/nm în exemplul din Fig. 2(b), se constată o diferenţiere a T12 şi T13, 

observându-se un maxim de o parte şi de alta a nivelului Fermi (corespunzător energiei E = 0) 

pentru transmisiile pe cele două ramuri. Din Fig. 2(b) se constată şi o modificare a T23 la 

aplicarea câmpului electric transversal, dar acest coeficient de transmisie nu va face obiectul 

unui studiu detaliat în continuare, pentru implementarea unor stări logice cuantice fiind de 

interes doar coeficienţii de transmisie T12 şi T13.   

Pentru a investiga modularea diferenţei între coeficienţii de transmisie/curenţii măsuraţi între 

terminalele 1 şi 2, şi respectiv 1 şi 3, am reprezentat în Fig. 3 cei doi coeficienţi de transmisie 

relevanţi pentru diferite valori ale Efield în intervalul 1-10 V/nm, pentru V = 0. Se observă că în 

limita câmpurilor transversale mici T12 şi T13 sunt similare, fiind identice pentru Efield = 0, dar 

odată cu creşterea câmpului electric transversal T12 şi T13 dobândesc un comportament în anti-

fază în jurul nivelului Fermi: creşterea uneia dintre transmisii la o energie E se face în paralel 

cu descreşterea celeilalte şi invers.  
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Fig. 3 

Aplicând o diferenţă de potenţial finită între terminalele 1 şi 2, respectiv 1 şi 3, de exemplu V 

= 0.5 V, se poate evalua modificarea diferenţei între curenţii I1 şi I2 măsuraţi la terminalele 2 

şi 3 în funcţie de câmpul electric transversal aplicat. Curenţii sunt determinaţi cu ajutorul 

relaţiei Landauer-Büttiker, pornind de la coeficienţii de transmisie. În Fig. 4 sunt reprezentaţi 

curenţii în cele două terminale în funcţie de câmpul electric transversal aplicat. Se observă 

comportamentul nemonoton al celor doi curenţi, diferenţa între ei anulându-se la o valoare 

Efield = 6 V/nm, în timp ce un câmp moderat Efield = 0.23 V/nm induce o diferenţiere 

semnificativă a curenţilor în cele două terminale, acelaşi efect observându-se în limita 

câmpurilor transversale foarte mari. Acest comportament poate fi înţeles prin interferenţe în 

plan transversal ale funcţiilor de undă în cele 3 terminale ale dispozitivului, posibile datorită 

regimului de transport balistic. 

Fig. 4 

Valoarea tensiunii aplicate între terminalele 1-2, respectiv 1-3 poate de asemenea influenţa 

diferenţa între curenţii I1 şi I2, după cum sugerează dependenţele curent-tensiune din Fig. 5(a) 

şi 5(b), corespunzând unor câmpuri transversale de 5 V/nm şi respectiv 10 V/nm. Din aceste 
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figuri rezultă că raportul I3/I2 este supraunitar pe întreaga plajă de tensiuni considerată, însă 

depinde de valoarea Efield, fiind mai mare pentru câmpuri transversale mari, în acord cu Fig. 4. 

Rezultatul neaşteptat este că, şi în acest caz, raportul I3/I2 depinde neuniform de tensiune, 

având o valoare maximă pentru V = 0.6 V în cazul în care Efield = 10 V/nm. Acest 

comportament poate fi înţeles prin modularea potenţialului pe direcţia x cu tensiunea aplicată, 

modulare ce influenţează interferenţa funcţiilor de undă din cele 3 terminale. 

   

Fig. 5                              (a)                                                                     (b) 

În concluzie, un câmp electric transversal are un efect de comutare a curentului între cele 

doua ramuri ale joncţiunii de tip Y; ramura joncţiunii în care curentul poate fi mai mare este 

determinată de sensul câmpului electric transversal, rolurile terminalelor 2 şi 3 inversându-se 

cu schimbarea sensului câmpului. Raportul celor doi curenţi nu este monoton ca funcţie de 

câmpul electric transversal aplicat şi nici ca funcţie de tensiunea aplicată, existând o 

valoare/valori optime pentru maximizarea efectului.  

O altă posibilitate de a induce o diferenţă între coeficienţii de transmisie/curenţii în cele două 

terminale de ieşire a unei joncţiuni Y este folosirea unor joncţiuni asimetrice, cum este cazul 

celor prezentate în figurile 6(a) şi 6(b), numite în continuare joncţiuni asimetrice cu ramură 

îngustă (thin branch) şi respectiv largă (thick branch).  

Fig. 6   (a)      (b) 

Dependenţa coeficienţilor de transmisie corespunzători de energia electronilor balistici este 

indicată în Fig. 7. Se observă că, în cazul joncţiunii cu ramură îngustă, transmisia T12 este 

apropiată de transmisia ideală, în timp ce T13 este semnificativ redusă. Apariţia minimelor în 

T12 este consecinţa transportului rezonant/interferenţelor între funcţiile de undă în cele 3 

ramuri ale joncţiunii. Aceste minime se lărgesc pe măsură ce cuplajul ramurii laterale creşte 

(cazul thick branch), concomitent cu diminuarea coeficientului de transmisie T12. 
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     Fig. 7 

Este important de menţionat că, pentru anumite energii ale electronilor incidenţi, T12 sau T13 

sunt nule atât în cazul joncţiunilor simetrice în pezenţa câmpului electric transversal (vezi Fig. 

3) cât şi în cazul joncţiunilor asimetrice (vezi Fig. 7), condiţie pentu funcţionarea optimă a 

porţilor logice cuantice de tip NOT şi CNOT [1]. Condiţia T12 = 0 sau T13 = 0 pentru o 

anumită energie E a electronilor incidenţi, modificabilă via o tensiune de poartă, poate fi 

realizată în primul caz prin variaţia Efield, ceea ce presupune fabricarea a doi electrozi 

adiţionali în planul joncţiunii, iar în al doilea caz prin alegerea corespunzătoare a configuraţiei 

geometrice.  

Rezultatele originale obţinute prin simularea atomistică a transportului de sarcină în regim 

balistic prin joncţiuni de tip Y în grafenă sunt în curs de finalizare pentru a fi trimise spre 

publicare (A1). 

Dezvoltarea unei configuraţii pentru implementarea transformatei Fourier cuantice 

discrete în nanostructuri balistice  

În cadrul unui articol care a precedat pezentul proiect [1] am propus implementări ale unor 

porţi logice bazate pe grafenă, deoarece acest material posedă cel mai lung drum liber mediu, 

şi deci permite realizarea unor circuite/porţi logice care funcţionează în regim balistic 

(transport coerent/fără ciocniri a purtătorilor de sarcină). Pentru circuite logice de interes 

practic este necesară însă implementarea unor algoritmi, care pot fi realizaţi în general sub 

forma unor succesiuni de porţi logice. O astfel de implementare presupune că drumul liber 

mediu în material este mai lung decât dimensiunea circuitului, condiţie care limitează numărul 

de porţi logice ce pot fi implementate succesiv.  

În cadrul proiectului ne-am concentrat asupra implementării unui algoritm, şi anume a 

transformatei Fourier discrete (TFD) cuantice, transformată care intră şi în componenţa altor 

algoritmi cuantici, cum ar fi algoritmul Shor. TFD cuantică aplicată unei stări n-qubit este 

definită ca 
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şi poate fi obţinută cu ajutorul succesiunii de porţi logice Hadamard H, porţi de rotaţie 

condiţionale reprezentate prin matrici de tipul 











)2/2exp(0

01

kk
i

R


                                                                                              (2) 

şi porţi SWAP reprezentate prin                       confom circuitului din Fig. 8 [7]. 
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|j2> 

|j3> 

|jn-1> 
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H     R2 … Rn-1   Rn 

H    R2  …Rn-2  Rn-1 

H     R2 

H 

…. … 

Fig. 8 

Circuite cuantice de tip Hadamard şi porţi de rotaţie condiţionale pot fi implementate cu 

nanopanglici de grafenă bazate pe joncţiuni de tip Y, prin alegerea corespunzătoare a lungimii 

regiunilor de interferenţă LH şi LR. Modul de funcţionare al acestor porţi este detaliat în [1], iar 

simulările joncţiunii Y prezentate mai sus sunt esenţiale pentru a găsi condiţiile de funcţionare 

optime ale acestor porţi.  

Fig. 9
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Un circuit care să realizeze TFD cuantică presupune deci cuplarea unor porţi Hadamard şi de 

rotaţie condiţionale conform Fig. 8, porţile SWAP putând eventual să lipsească dacă qubiţii de 

ieşire sunt reinterpretaţi/redenumiţi corespunzător. Circuitul rezultat, pe lângă complexitate, 

este şi relativ lung, chiar dacă numărul qubiţilor de intrare nu este mare, ceea ce impune 

constrăngeri asupra materialului şi a temperaturii de funcţionare. O astfel de soluţie pentru 

implementarea TFD, deşi posibilă, nu este fezabilă experimental. Din acest motiv am 

considerat că este mult mai eficientă realizarea TFD a unei funcţii de undă electronice 

cuantice direct, fără o descompunere în porţi logice componente. Mai precis, am imaginat o 

configuraţie care realizează transformata Fourier continuă a funcţiei de undă, configuraţie 

care poate apoi fi discretizată dacă se doreşte implementarea TFD în nanostructuri. 

Transfomata Fourier a unei funcţii )(x  este un caz particular, corespunzător 2/  , al 

transformatei Fourier fracţionare (TFF) de ordin , definită ca [8] 
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xx

i
xx

ix
i

xF



















  







sin

'

tan2

'
exp)(

sin2

)]2/(exp[
)'(

22

.                                  (3) 

 



 

 

7 

Metoda de implementare a TFF pentru electroni balistici pe care am propus-o în acest proiect 

se bazează pe analogia între câmpul electromagnetic clasic şi funcţia de undă a electronilor 

balistici [9] precum şi pe faptul că TFF în optică se poate realiza într-un ghid de undă cu un 

indice de refracţie gradat (GRIN-graded index medium), )(xn , care variază pătratic în funcţie 

de coodonata transversală [8,10]. Ca atare, o TFF de ordin variabil poate fi realizată într-un 

2DEG sau în grafenă asupra căruia se aplică, prin intermediul unei tensiuni de poartă, un 

potenţial care depinde pătratic de variabila x: 2
0)( xUxUG  , unde al doilea termen poate 

fi considerat o perturbaţie a primului. În primul caz, funcţia de undă )exp()(),( ikyxyx   

a electronilor cu masă efectivă m care se propagă cu constanta de propagare k pe direcţia y 

este o soluţie a ecuaţiei Schrödinger independentă de timp:  

0)(
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Ecuaţia de mai sus este similară cu ecuaţia Helmholtz  

ckyxExnk
yx

/,0),()( 0
22

02

2

2

2

























                                                               (5) 

satisfăcută de o câmpul electric al unei unde electromagnetice )exp()(),( ikyxEyxE   cu 

frecvenţa , care se propagă pe direcţia y într-un mediu de tip GRIN cu 2/)( 2
10 xnnxn  , 

unde al doilea termen este mult mai mic decât primul. Ştiind că mediul gradat realizează o 

TFF de ordin  a câmpului incident după o distanţă de propagare 01 / nnL   [8,10], 

putem afirma că potenţialul indus de electrodul de poartă realizează TFF de ordin  după o 

distanţă de propagare în 2DEG egală cu  

 /)( 0UEL                                                                                                           (6) 

În ambele cazuri traiectoria electronului balistic/câmpului electromagnetic este periodică, 

poziţia x şi tangenta la traiectorie  într-un plan y = const. evoluând faţă de parametrii 

corespunzători în planul y = 0 (indexaţi cu 0) ca: 
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cu 01 / nnA   în cazul optic şi /)( 0UEA   în cazul electronilor din 2DEG. 

Dacă potenţialul pătratic este aplicat unui strat de grafenă, în care funcţia de undă spinorială 

),( 21 T  care se propagă după direcţia y cu constanta de propagare k satisface ecuaţia 
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unde 300/cvF   este viteza Fermi, se poate arăta că fiecare dintre cele două componente ale 

spinorului este soluţie a  

0)]([ 2,1
22
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22 
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realizându-se şi în acest caz TFF de ordin  după o distanţă de propagare 

 2/)( 0UEL                                                                                                         (10) 

Această distanţă de propagare este de 2  ori mai mică decât cea necesară pentru a obţine un 

efect similar în cazul unui 2DEG, fiind o manifestare a fazei Berry în acest material [11]. 

Traiectoria purtătorilor de sarcină este şi în acest caz periodică, descrisă de ecuaţia (7) cu 

2/)( 0UEA   

O distribuţie parabolică a potenţialului de poartă poate fi realizată cu ajutorul unui electrod de 

poartă neplanar, convex sau concav, ca cei reprezentaţi în Fig. 10. Arii de electrozi cu 

geometrie convexă sau concavă au fost fabicate pe substraturi flexibile [12], în timp ce 

electrozi individuali neplanari cu topografii complexe la scară nanometrică au fost realizaţi 

prin tehnici litografice [13]. 

Deoarece  > 0, configuraţia din Fig. 10(a) realizează TFF pentru potenţiale UG negative, iar 

din cea Fig. 10(b) pentru potenţiale UG pozitive, ultima configuraţie asigurând o lungime 

necesară L mai scurtă pentru implementarea TFF cu un  dat. 
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Fig. 10                                           (a)                                                                       (b) 

O altă soluţie, mai simplă din punct de vedere tehnologic, este realizarea unui electrod de 

poartă segmentat, compus din mai multe fâşii metalice de lăţimi egale sau variabile, aşa cum 

se arată în Fig. 11(a) şi respectiv 11(b); distanţa între electrozi, d, se consideră a fi constantă.  
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Fig. 11                                             (a)                                                                          (b) 
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În primul caz electrozii metalici de lăţimi egale trebuie să poată fi contactaţi independent, iar 

tensiunea de poartă aplicată electrodului n, al cărui centru are coordonata xn trebuie aleasă 

astfel încât să inducă un potenţial )( nGn xUU   în condiţiile în care d este mic, sau  


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

dx
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dxxUdxU )()( 2
0                                                                                        (11) 

dacă d nu poate fi neglijat. În al doilea caz se poate implementa un potenţial parabolic cu un 

electrod segmentat în care toate segmentele sunt conectate la/supuse aceleiaşi tensiuni de 

poartă care induce un potenţial U dacă lăţimea electrodului n, wn, este aleasă astfel încât  








dx

dx

n

n

n

dxxUdxU )()( 2
0                                                                                         (12) 

unde coordonata xn a centrului electrodului n satisface relaţia 2/)( 11   nnnn wwdxx . 

Ecuaţiile (11) şi (12) exprimă faptul că potenţialul mediu este acelaşi într-un electrod 

sementat şi într-unul continuu [14]. 

Potenţialul parabolic 2
0)( xUxUG   poate deci genera TFF de ordin  după o distanţă de 

propagare L  pentru funcţia de undă a electronilor balistici într-un 2DEG sau în grafenă. În 

particular, transformata Fourier continuă este obţinută după distanţa de propagare 2/L  iar 

TFD poate fi generată discretizând atât funcţia de undă de la intrare cât şi cea de la ieşire, 

după cum se sugerează în Fig. 12.  

 

in1 

2DEG sau grafenă 

out1 

inN outM 

out2 in2 

L/2 

… … 

Fig. 12 

Rezultatele originale privind implementarea TFF de ordin  a unei funcţii de undă electronice 

în 2DEG sau grafenă sunt trimise spre publicare (A2). 
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