Raport stiintific

privind implementarea proiectului PN-I11-P4-1D-PCE-2016-0122, cu titlul Nanostructuri
pentru calcul cuantic si plasmonic in perioada iulie — decembrie 2017

in cadrul proiectului, etapa aferenta anului 2017 s-a axat pe realizarea activitatilor

Al.1: Dezvoltarea unui algoritm de calcul pentru investigarea nanostructurilor balistice cu
configuratii arbitrare prin extinderea algoritmului de calcul dezvoltat in centrul MDEO pentru
a putea fi folosit la tratarea nanostructurilor balistice cu sectiuni neuniforme si/sau curburi, si

Al.2: Dezvoltarea unei configuratii balistice pentru implementarea circuitelor cuantice
folosind biti cuantici de tip jonctiune Y prin aplicarea algoritmului dezvoltat in cadrul
activitatii Al.1 la o jonctiune de tip Y si gasirea unor configuratii potrivite pentru
implementarea portilor logice in nanostructuri balistice.

In ceea ce priveste ultima activitate, ne-am concentat asupra implementirii unui algoritm
cuantic, mai precis asupra implementarii transformatei Fourier. Rezultatele obtinute sunt
detaliate in cotinuare.

Dezvoltarea unui algoritm de calcul pentru investigarea nanostructurilor balistice cu
sectiuni neuniforme si/sau curburi. Aplicarea algoritmului la o jonctiune de tip Y

Sistemul analizat in cadrul etapei 2017 al prezentului proiect este o nanopanglica
(nanoribbon) de grafena, cu marginile pasivate cu hidrogen, in geometrie de tip jonctiune Y
cu 3 terminale (vezi Fig. 1). Interesul pentru aceasta structura este motivat de faptul ca poate
implementa bifi cuantici (qubiti) de pozitie, o functie de undad incidentd in terminalul 1
divizandu-se in doud functii de unda in terminalele 2 si 3, functia de unda la iesire putand fi
considerata ca o suprapunere cuantica a functiilor de unda din terminalele 2 si 3: a|0)+b|1),

cu |af® +|b|?=1, unde starile logice cuantice |0) si |1) corespund functiilor de unda
electronice care se propaga in terminalul 2 si, respectiv, 3. Astfel, jonctiunea de tip Y
genereaza starile cuantice de intrare pentu o multitudine de porti logice si algoritmi cuantici
[1,2], studiul detaliat al transmisiei electronilor balistici intre terminalele structurii din Fig. 1
fiind deosebit de importanta in proiectarea unor configuratii logice bazate pe nanopanglici
(nanoribbons) din grafena. Desi o jonctiune de tip Y poate implementa stari logice cuantice si
in alte materiale in regim de transport balistic, de exemplu intr-un gaz bidimensional de
electroni (2DEG), ne concentram atentia asupra grafenei datoritd lungimii mari a drumului
liber mediu (distanta medie parcursa intre doua ciocniri) in acest material [3].

In cazul unei structuri simetrice, cum este cea din Fig. 1, un fascicul de electroni incident din
terminalul 1 va fi transmis cu egala probabilitate catre terminalele 2 si 3, ceea ce implica T1p =
Tz, unde T, 1,j = 1,2,3 reprezintd coeficientul de transmisie al unui fascicul de electroni
balistici incident din terminalul i citre terminalul j. In consecinti nu este posibili decat
implementarea unei stari logice cuantice de tipul (| O>+|l))/\/§ , ceea ce limiteaza
functionalitatea unor circuite logice. Obiectul studiului care urmeaza este investigarea
posibilitatii implementarii unor stari logice cu a=b prin aplicarea unui camp electric
transversal pe directia y in regiunea de divizare a fasciculului (vezi Fig. 1). Experimente si
studii numerice anterioare au evidentiat posibilitatea modificarii coeficientilor a si b in cazul
unui 2DEG ce satisface ecuatia Schrodinger [4,5].
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Studiul realizat in cadrul acestui proiect a analizat transportul balistic 1n structuri de tip Y din
perspectiva atomistica, utilizdnd teoria functionalei de densitate (DFT). Functiile de
transmisie au fost calculate folosind formalismul NEGF (non-equilibrium Green’s function)
[6] implementat in TRANSIESTA, un modul al pachetului software SIESTA. In aceasti
abordare, functiile de baza sunt strict localizate (orbitali atomici numerici cu suport finit),
ceea ce permite investigarea unor sisteme relativ mari, de sute, pana la cateva mii de atomi,
spre deosebire de implementari care utilizeaza unde plane. In acelasi timp, o abordare
atomistica este mai potrivitd decat o tratare de tip mediu continuu care satisface ecuatia Dirac
in nanopanglici foarte subtiri in care efectele de margine sunt importante.

Pentru studiul transmisiei prin structura din Fig.1 se considera ca terminalul 1 este mentinut la
potentialul V1 =V, in timp ce pentru terminalele 2 si 3 consideram V, = V3 = 0. In primul
exemplu au fost analizati coeficientii de transmisie totali (sumandu-se pe toate canalele
deschise) in absenta si in prezenta campului electric Eielq aplicat pe directia y, in conditiile in
care V = 0. Rezultatele pentru Ty, Taz si T3 sunt prezentate in Fig. 2(a) si, respectiv, Fig. 2(b)
in functie de energia E a electronilor balistici incidenti, fiind indicata, de asemenea, cu linie
neagra si transmisia pentru o panglica de grafena ideala cu aceeasi latime. Dupa cum ne
asteptam, T1, = T3 in absenta campului electric Eselq, terminalele 2 si 3 fiind echivalente in
acest caz (vezi Fig. 2(a)). Pe de alta parte, la aplicarea campului electric Eelg, a carui valoare
a fost considerata 5 V/nm in exemplul din Fig. 2(b), se constata o diferentiere a T1, si Tis,
observandu-se un maxim de o parte si de alta a nivelului Fermi (corespunzator energiei E = 0)
pentru transmisiile pe cele doua ramuri. Din Fig. 2(b) se constata si o modificare a Ty3 la
aplicarea campului electric transversal, dar acest coeficient de transmisie nu va face obiectul
unui studiu detaliat in continuare, pentru implementarea unor stari logice cuantice fiind de
interes doar coeficientii de transmisie Ty, si Tya.

Pentru a investiga modularea diferentei intre coeficientii de transmisie/curentii masurati intre
terminalele 1 si 2, si respectiv 1 si 3, am reprezentat in Fig. 3 cei doi coeficienti de transmisie
relevanti pentru diferite valori ale Esieig in intervalul 1-10 V/nm, pentru V = 0. Se observa ca in
limita campurilor transversale mici Ti, si T13 sunt similare, fiind identice pentru Esieq = 0, dar
odata cu cresterea campului electric transversal Ty, si T3 dobandesc un comportament in anti-
faza in jurul nivelului Fermi: cresterea uneia dintre transmisii la o energie E se face in paralel
cu descresterea celeilalte si invers.
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Aplicand o diferenta de potential finita intre terminalele 1 si 2, respectiv 1 si 3, de exemplu V
= 0.5V, se poate evalua modificarea diferentei intre curentii I; si I, masurati la terminalele 2
si 3 in functie de campul electric transversal aplicat. Curentii sunt determinati cu ajutorul
relatiei Landauer-Biittiker, pornind de la coeficientii de transmisie. In Fig. 4 sunt reprezentati
curentii in cele doua terminale in functie de campul electric transversal aplicat. Se observa
comportamentul nemonoton al celor doi curenti, diferenta intre ei anulandu-se la o valoare
Efiels = 6 V/nm, in timp ce un camp moderat Efeq = 0.23 V/nm induce o diferentiere
semnificativa a curentilor in cele doua terminale, acelasi efect observandu-se in limita
campurilor transversale foarte mari. Acest comportament poate fi inteles prin interferente in
plan transversal ale functiilor de unda in cele 3 terminale ale dispozitivului, posibile datorita
regimului de transport balistic.
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Valoarea tensiunii aplicate intre terminalele 1-2, respectiv 1-3 poate de asemenea influenta
diferenta intre curentii I; si I, dupa cum sugereaza dependentele curent-tensiune din Fig. 5(a)
si 5(b), corespunzand unor campuri transversale de 5 V/nm si respectiv 10 V/nm. Din aceste



figuri rezulta ca raportul I3/, este supraunitar pe intreaga plaja de tensiuni considerata, insa
depinde de valoarea Egelg, filnd mai mare pentru campuri transversale mari, in acord cu Fig. 4.
Rezultatul neasteptat este ca, si in acest caz, raportul l3/l, depinde neuniform de tensiune,
avand o valoare maximad pentru V = 0.6 V in cazul in care Efgg = 10 V/nm. Acest
comportament poate fi inteles prin modularea potentialului pe directia X cu tensiunea aplicata,
modulare ce influenteaza interferenta functiilor de unda din cele 3 terminale.
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in concluzie, un camp electric transversal are un efect de comutare a curentului intre cele
doua ramuri ale jonctiunii de tip Y; ramura jonctiunii in care curentul poate fi mai mare este
determinata de sensul campului electric transversal, rolurile terminalelor 2 si 3 inversandu-se
cu schimbarea sensului campului. Raportul celor doi curenti nu este monoton ca functie de
campul electric transversal aplicat si nici ca functie de tensiunea aplicata, existand o
valoare/valori optime pentru maximizarea efectului.

O alta posibilitate de a induce o diferenta intre coeficientii de transmisie/curentii in cele doud
terminale de iesire a unei jonctiuni Y este folosirea unor jonctiuni asimetrice, cum este cazul
celor prezentate in figurile 6(a) si 6(b), numite in continuare jonctiuni asimetrice cu ramura
ingusta (thin branch) si respectiv larga (thick branch).

Fig. 6

Dependenta coeficientilor de transmisie corespunzatori de energia electronilor balistici este
indicata in Fig. 7. Se observa ca, in cazul jonctiunii cu ramura ingusta, transmisia Tq, este
apropiata de transmisia ideala, in timp ce T3 este semnificativ redusa. Aparitia minimelor in
Ti, este consecinta transportului rezonant/interferentelor intre functiile de unda in cele 3
ramuri ale jonctiunii. Aceste minime se largesc pe masura ce cuplajul ramurii laterale creste
(cazul thick branch), concomitent cu diminuarea coeficientului de transmisie Ti.
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Este important de mentionat ca, pentru anumite energii ale electronilor incidenti, T1, Sau Ti3
sunt nule atat in cazul jonctiunilor simetrice in pezenta cAmpului electric transversal (vezi Fig.
3) céat si In cazul jonctiunilor asimetrice (vezi Fig. 7), conditie pentu functionarea optima a
portilor logice cuantice de tip NOT si CNOT [1]. Conditia T1» = 0 sau Ti3 = O pentru o
anumita energie E a electronilor incidenti, modificabila via o tensiune de poartd, poate fi
realizatd in primul caz prin variatia Efeq, Ceea ce presupune fabricarea a doi electrozi
aditionali 1n planul jonctiunii, iar in al doilea caz prin alegerea corespunzatoare a configuratiei
geometrice.

Rezultatele originale obtinute prin simularea atomistica a transportului de sarcind in regim
balistic prin jonctiuni de tip Y in grafena sunt in curs de finalizare pentru a fi trimise spre
publicare (Al).

Dezvoltarea unei configuratii pentru implementarea transformatei Fourier cuantice
discrete in nanostructuri balistice

In cadrul unui articol care a precedat pezentul proiect [1] am propus implementiri ale unor
porti logice bazate pe grafend, deoarece acest material poseda cel mai lung drum liber mediu,
si deci permite realizarea unor circuite/porti logice care functioneazd in regim balistic
(transport coerent/fara ciocniri a purtatorilor de sarcind). Pentru circuite logice de interes
practic este necesara insd implementarea unor algoritmi, care pot fi realizati in general sub
forma unor succesiuni de porti logice. O astfel de implementare presupune ca drumul liber
mediu Tn material este mai lung decat dimensiunea circuitului, conditie care limiteazd numarul
de porti logice ce pot fi implementate succesiv.

In cadrul proiectului ne-am concentrat asupra implementirii unui algoritm, si anume a
transformatei Fourier discrete (TFD) cuantice, transformata care intra si n componenta altor
algoritmi cuantici, cum ar fi algoritmul Shor. TFD cuantica aplicata unei stari n-qubit este
definita ca

N-T N-1
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si poate fi obtinutd cu ajutorul succesiunii de porti logice Hadamard H, porti de rotatie
conditionale reprezentate prin matrici de tipul

1 0
Ry = . o (2)
0 exp(27/2%)
si porti SWAP reprezentate prin —s—  confom circuitului din Fig. 8 [7].
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Circuite cuantice de tip Hadamard si porti de rotatie conditionale pot fi implementate cu
nanopanglici de grafena bazate pe jonctiuni de tip Y, prin alegerea corespunzatoare a lungimii
regiunilor de interferentd Ly si Lg. Modul de functionare al acestor porti este detaliat in [1], iar
simuldrile jonctiunii Y prezentate mai sus sunt esentiale pentru a gasi conditiile de functionare
optime ale acestor porti.
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Un circuit care sa realizeze TFD cuantica presupune deci cuplarea unor pori Hadamard si de
rotatie conditionale conform Fig. 8, portile SWAP putand eventual sa lipseasca dacad qubitii de
iesire sunt reinterpretati/redenumiti corespunzator. Circuitul rezultat, pe langa complexitate,
este si relativ lung, chiar daca numarul qubitilor de intrare nu este mare, ceea ce impune
constrangeri asupra materialului si a temperaturii de functionare. O astfel de solutie pentru
implementarea TFD, desi posibila, nu este fezabild experimental. Din acest motiv am
considerat cd este mult mai eficientd realizarea TFD a unei functii de unda electronice
cuantice direct, fara o descompunere in porti logice componente. Mai precis, am imaginat o
configuratie care realizeaza transformata Fourier continud a functiei de unda, configuratie
care poate apoi fi discretizatd daca se doreste implementarea TFD in nanostructuri.

Transfomata Fourier a unei functii y(X) este un caz particular, corespunzator a =x/2, al
transformatei Fourier fractionare (TFF) de ordin «, definita ca [8]

Fal//(x,)z\/exp[i(ﬁ/2—a)]Iw(X)exp[_ix2+x'2+i XX de. .
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Metoda de implementare a TFF pentru electroni balistici pe care am propus-o in acest proiect
se bazeaza pe analogia intre campul electromagnetic clasic si functia de unda a electronilor
balistici [9] precum si pe faptul ca TFF in optica se poate realiza intr-un ghid de unda cu un
indice de refractie gradat (GRIN-graded index medium), n(X), care variaza patratic in functie
de coodonata transversala [8,10]. Ca atare, 0 TFF de ordin variabil poate fi realizata intr-un
2DEG sau in grafena asupra caruia se aplica, prin intermediul unei tensiuni de poartd, un

potential care depinde patratic de variabila x: Ug (X) =Uqg + yxz, unde al doilea termen poate
fi considerat o perturbatie a primului. In primul caz, functia de unda W(X, y) = w(x) exp(iky)

a electronilor cu masa efectivd m care se propaga cu constanta de propagare K pe directia y
este o solutie a ecuatiei Schrodinger independenta de timp:

2 (A2 2
MO 0 L Ue()-E [w=0 @)
2m|{ ox?  oy?
Ecuatia de mai sus este similara cu ecuatia Helmholtz
0% 8% o,
—+—5+kgn? () [E(x,y) =0, ko=w/c ®)
ox° oy

satisfacuta de o campul electric al unei unde electromagnetice E(X,y) = E(x)exp(iky) cu

frecventa w, care se propaga pe directia y intr-un mediu de tip GRIN cu n(x) =ng — mx?1/2,
unde al doilea termen este mult mai mic decat primul. Stiind cd mediul gradat realizeaza o
TFF de ordin « a campului incident dupa o distanta de propagare L, = a+/ni/ng [8,10],

putem afirma ca potentialul indus de electrodul de poarta realizeaza TFF de ordin « dupa o
distanta de propagare in 2DEG egala cu

Lo =a+J(E—-Ug)/y (6)

In ambele cazuri traiectoria electronului balistic/cAmpului electromagnetic este periodica,
pozitia X si tangenta la traiectorie @ intr-un plan y = const. evoluand fatd de parametrii
corespunzatori in planul y = 0 (indexati cu 0) ca:

m: cos(Ay) WLX(}} 7
0 — Asin(Ay) cos(Ay) o

cu A=,/n;/ng in cazul opticsi A=,/(E—-Ugp)/y in cazul electronilor din 2DEG.

Dacéd potentialul patratic este aplicat unui strat de grafena, in care functia de unda spinoriald

wl = (w1,w2) care se propaga dupa directia y cu constanta de propagare k satisface ecuatia

0 .
0 —i——ik
el ox (WJ:(E—UG)(WJ (8)
—i—+ik 0 V2 Ve
OX



unde vg =c/300 este viteza Fermi, se poate arata ca fiecare dintre cele doud componente ale
spinorului este solutie a

82
hzv,%[—ax—z+k2}—[E—uG(x)]2 w12 =0, (9)

realizandu-se si in acest caz TFF de ordin « dupa o distanta de propagare
Lo =ay/(E—-Ug)/2y (10)

Aceasta distanta de propagare este de V2 ori mai micd decat cea necesara pentru a obtine un
efect similar in cazul unui 2DEG, fiind o manifestare a fazei Berry in acest material [11].
Traiectoria purtatorilor de sarcina este si in acest caz periodica, descrisa de ecuatia (7) cu

A=J(E-Uo)/2y

O distributie parabolica a potentialului de poarta poate fi realizata cu ajutorul unui electrod de
poarta neplanar, convex sau concav, ca cei reprezentati in Fig. 10. Arii de electrozi cu
geometrie convexa sau concava au fost fabicate pe substraturi flexibile [12], in timp ce
electrozi individuali neplanari cu topografii complexe la scard nanometrica au fost realizati
prin tehnici litografice [13].

Deoarece y > 0, configuratia din Fig. 10(a) realizeaza TFF pentru potentiale Ug negative, iar
din cea Fig. 10(b) pentru potentiale Ug pozitive, ultima configuratie asigurand o lungime
necesara L mai scurta pentru implementarea TFF cu un « dat.
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O alta solutie, mai simpld din punct de vedere tehnologic, este realizarea unui electrod de
poartd segmentat, compus din mai multe fasii metalice de latimi egale sau variabile, asa cum
se arata in Fig. 11(a) si respectiv 11(b); distanta intre electrozi, d, se considera a fi constanta.
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Fig. 11 (a) (b)



In primul caz electrozii metalici de latimi egale trebuie s poata fi contactati independent, iar
tensiunea de poarta aplicatd electrodului n, al carui centru are coordonata X, trebuie aleasa
astfel incat sa induca un potential U, =Ug (Xn) 1n conditiile in care d este mic, sau

X,+d
Un(xn+d)= [(Uo +x*)dx (11)

X,—d

dacd d nu poate fi neglijat. in al doilea caz se poate implementa un potential parabolic cu un
electrod segmentat in care toate segmentele sunt conectate la/supuse aceleiasi tensiuni de
poarta care induce un potential U daca latimea electrodului n, wy, este aleasa astfel incat

Xo+d
U(xn +d) = j(uo +x2)dx (12)

X,—d

unde coordonata x, a centrului electrodului n satisface relatia Xp;1 = Xn +d + (Wn +Wny1)/ 2.

Ecuatiile (11) si (12) exprima faptul cd potentialul mediu este acelasi intr-un electrod
sementat si intr-unul continuu [14].

Potentialul parabolic Ug (X) =Ug + 7/)(2 poate deci genera TFF de ordin « dupa o distanta de
propagare L, pentru functia de unda a electronilor balistici intr-un 2DEG sau in grafend. In
particular, transformata Fourier continua este obtinutd dupa distanta de propagare L,/ iar

TFD poate fi generatd discretizand atat functia de unda de la intrare cat si cea de la iesire,
dupa cum se sugereaza in Fig. 12.
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Fig. 12

Rezultatele originale privind implementarea TFF de ordin « a unei functii de unda electronice
in 2DEG sau grafena sunt trimise spre publicare (A2).
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