Raport stiintific

privind implementarea proiectului PN-I11-P4-1D-PCE-2016-0122, cu titlul Nanostructuri
pentru calcul cuantic §i plasmonic in perioada ianuarie — decembrie 2018

In cadrul proiectului, etapa aferentd anului 2018 s-a axat pe realizarea activitatilor

Act. 2.1 - Dezvoltarea unei configuratii balistice pentru implementarea circuitelor cuantice
folosind stari de margine,

Act. 2.2 - Investigarea unor configuratii noi de calcul cuantic folosind spini in nanostructuri
cu cuplaj spin-orbita Rashba controlat de poarta,

Act. 2.3 - Dezvoltarea unei corespondente intre implementarile bifilor cuantici cu spini si stari
de vale, si

Act. 2.4 - Investigarea unor configuratii noi de calcul cuantic folosind stéri de vale; aceasta
activitate va fi continuata in 2019 ca Act 3.1.

Rezultatele obtinute sunt detaliate in cotinuare.

Dezvoltarea unei configuratii balistice pentru implementarea circuitelor cuantice
folosind stari de margine

Exista in prezent doua modalitati de a implementa circuite logice cuantice: folosind
nanostructuri ce pot manipula stari cuantice localizate de spini [1], sarcind [2] sau supra-
conductoare [3], respectiv configuratii bazate pe interferenta cuanticd in nanosisteme in care
transportul purtatorilor de sarcind are loc in regim balistic (fard ciocniri). Ultima modalitate
de implementare a circuitelor logice cuantice, care include interferenta stirilor de margine in
interferometre definite de puncte cuantice de contact (QPCs — quantum point contacts) [4]
realizate in gaze bidimensionale de electroni (2DEGs — two-dimensional electron gases), are
propagdrii functiei de unda electronice. Din aceste motive ne-am concentrat asupra gasirii
unei configuratii compacte si reconfigurabile pentru implementarea unor porti logice folosind
stari de margine.
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Configuratia propusa, reprezentatd in Fig. 1, constd dintr-un interferometru cu 3 porti care
functioneaza in regimul de efect Hall intreg intr-un 2DEG, purtatorii de sarcina propagandu-
se de-a lungul canalelor/starilor de margine. Doud astfel de interferometre pot fi combinate
pentru a realiza circuite logice complexe, dupa cum este sugerat de Fig. 2. Starile logice de
intrare sunt codate in potentialele aplicate pe cele trei QPC ce definesc interferometrul, iar
starile logice de iesire sunt determinate de coeficientul de transmisie la fiecare poarta. Dupa
cum vom arata In cele ce urmeaza, aceastd configuratie permite implementarea a diferite porti
logice in diferite porturi, si deci posibilitatea procesarii in paralel a diferifilor algoritmi
cuantici.

Presupunand o Tmprastiere independenta de spin la fiecare barierd de potential indusa de
QPCs, si un camp magnetic uniform B aplicat pe axa z, perpendiculara pe planul (x,y) al
2DEG, astfel incat potential vector este A= (0,Bx,0), Hamiltonian uni-particula al

electronului cu masa efectiva m si componente ale vectorului de unda de-a lungul directiilor X
siy notate Kx si, respectiv, Ky, este [4]
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unde @y este frecventa asociata confindrii transversale pe directia X, @ = a)g +a)c2 cu

@, =eB/m frecventa ciclotronica, si Xy = 7Ky [(fm).

Relatia de dispersie a nivelelor de energie cuantizate este
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cele doua stari de margine, localizate pe margini opuse = X, si corespunzand la componente
ale vectorului de undd tk, , propagéndu-se la aceeasi valoare (fixatd) a energiei. Ne limitam

la cazul n = 0, in care doar nivelul fundamental de energie este ocupat, adica la cazul in care
energia E ia valori intre 7, /2 si 3hw, /2. Intr-un 2DEG energia purtatorilor de sarcina

(nivelul Fermi) poate fi controlat prin aplicarea unei tensiuni de poarta [6].

Actiunea fiecarui QPCs, situat la X=x;, I = 1,2,3, si presupus a separa regiuni in care
electronul are acelasi vector de unda Kk, se modeleazd printr-un potential
Ui(xi):(hzl 2m)y;0(X;), coeficientii de reflexie si transmisie a QPC depinzand de
potentialul aplicat U; ca: r; = y; /(2iIk —y;), si, respectiv, t; = 2ik /(2ik — ;).

In aceste conditii, vectorul de iesire al interferometrului cu 3 porti, out’ = (outl,out2,out3),

de pinde linear de vectorul de intrare inT = (inL,in2,in3), care descrie amplitudinile functiilor
de unda de intrare la cele trei porturi:
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elementele matricii M fiind date de
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unde ¢; =kL;; sunt fazele acumulate la propagarea de la portul i la portul j, separate de
distanfa Ljj, @ =gy, +dr3+ds1, si A=1-nrr;exp(i®). Coeficientul de transmisie la
portul i este dat de patratul modulului lui outi, i = 1, 2, 3. Acestui coeficient de transmisie T i
se asociaza valoarea logica de iesire 1 daca T > Ty, unde Ty, este o valoare de prag, si
valoarea logica de iesire 0 dacd T < T . In mod similar, coddm valorile logice de intrare in
potentialele aplicate pe cele trei QPC, (U;,U,,U3), astfel incat fiecare U;, i = 1, 2, 3 poate
avea valoarea logica 0 dacd este egal cu Vy =0 sau valoarea logica 1 daca este egal cu
V; =05¢eV.

Pentru exemplificare, In Fig. 3(a), 3(b) si 3(c) sunt ilustrate dependentele de energie al celor 3
iesiri/porturi 1, 2 si respectiv 3, dacd in' =(110), starile logice de intrare codate ca
QLWL UE) fiind specificate in legenda figurii. In acest caz, maximele coeficientilor de

transmisie la fiecare port pot fi mai mari decat 1 (dar mai mici decat 2), deoarece avem doua
intrari, fiecare cu amplitudine 1. Ca parametrii de simulare am folosit m =0.067mg, cu m,

masa electronului liber (ca in sistemul 2DEG GaAs/AlAs), hwy =ho, = 4 meV, si
Li» = Ly3 = L3; = 100 nm. Reprezentarile tri-dimensionale din partea dreapta a Fig. 3(a)-(c)
aratd aceleasi dependente, evidentiind curbele care se suprapun.

Dupa cum se observa din aceste figuri, coeficientii de transmisie la toate porturile variaza
continuu cu energia, cu exceptia starii logice de intrare (111), pentru care au loc variatii
abrupte la anumite energii de rezonanti, E, . In functie de valorile energiei E, ale tensiunilor
de prag alese si ale potentialelor aplicate pe QPC, Fig. 3(a)-(c) sugereaza ca la fiecare port se
pot implementa, de exemplu, urmatoarele operatii/porti logice:

|. Pentru outl

i) la energiile rezonante E,, pentru Ty, = 0.5, se pot implementa:

a) poarta logica OR pentru U; si U, dacd U3 =0

b) poarta logicda NAND pentru U; s1 Uz, daca U, =1

¢) poarta logica NAND pentru U, si Us, daca U; =1

d) poarta logica Set 1 (seteaza valoarea logica la iesire 1), daca (Uz,U3) = (01) sau (10)

ii) in afara rezonantei, pentru Ty, = 0.3, se pot implementa:

a) poarta logica OR pentru U; si Us, indiferent de U,
b) poarta logica Set 1, daca U; = 1sauU; =1

i) la E = 4.3 meV, pentru Ty, = 1.2, se pot implementa:
a) poarta logica Erase (seteaza valoarea logica la iesire 0) pentru U; = 1, indiferent de U, si Us;



b) poarta logica AND pentru U; si Uz, daca U; =0

iv) la E = 5.7 meV, pentru Ty, = 1.25, se pot implementa:

a) poarta logica Erase daca (U;,U,) = (00), (01) sau (11), indiferent de U3
b) poarta logica AND pentru U; si U3, daca U, =0
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v) la E = 6 meV, pentru Ty, =0.7, se pot implementa:

a) poarta logica NOR pentru U; si Uz, daca U, =0

b) poarta logica Set 1 daca U; = 1, indiferent de U, si Us

¢) poarta logica Identity pentru U;, daca (U,,Us) = (00), (10), sau (11)

vi) la E = 7.7 meV, pentru Ty, = 1.2, se pot implementa:

a) poarta logica Erase daca Uz = 0, indiferent de U; si U,

b) poarta logicd AND pentru U; si Us, daca U, =0

c) poarta logica AND pentru U; si U3, daca U; =0

d) poarta logica CNOT daca Uz = 1, cu U; bit asupra caruia se actioneaza si U, bit de control

1. Pentru out?2,

i) la energii rezonante E,, pentru Ttn = 0.5, se pot implementa:

a) poarta logica NOR pentru U; si Up, daca U3 =1

b) poarta logicd NOR pentru U; si Uz, daca U, = 1

¢) poarta logica CNOT daca U; = 1, cu U, bit asupra caruia se actioneaza si Us bit de control
d) poarta logica Set 1, daca U; = 0, indiferent de U, si Us

e) poarta logica NOT pentru U;, daca (Up,U3) = (00) sau (11)

i) in afara rezonantei, pentru Ty, = 0.3, se pot implementa:

a) poarta logica OR pentru U; si Uz, daca U; =0
b) poarta logica Set 1, daca U; =0,U,=1sau Uz =1

iii) la E = 4.8 meV, pentru Ty, = 1.2, se pot implementa:

a) poarta logica Erase dacd U; =0, U, =1sau U3 =0
b) poarta logica AND pentru U; si Uz, daca U, =0

iv) la E = 5.7 meV, pentru T, = 0.8, se pot implementa:
a) poarta logica Set 1 daca U; =0sau U, =1

v) la E = 6 meV, pentru Ty, = 1.2, se pot implementa:
a) poarta logica Erase dacd U; = 1sau U, =0
b) poarta logica NOT pentru Us, daca (U,,Us) = (10) sau (11)

[11. For out3
1) in afara rezonantei, pentru Ty, = 0.5, se pot implementa:

a) poarta logica NOR pentru U; si Uz, daca U; = 1
b) poarta logica NOT pentru Us, daca (U;,U,) = (00), (01) sau (10)

i) in afara rezonantei, E = 5-7 meV, pentru T, = 0.8, se pot implementa:
a) poarta logicd NOR pentru U; si Us, indiferent de U

iii) in afara rezonantei, E = 4-5.2 meV, pentru T, = 0.8, se pot implementa:
a) poarta logica NOR pentru U si Uz, daca U, =1

b) poarta logicd NOR pentru U, s1 Uz, daca U; = 1

c) poarta logica NAND pentru U; si Uy, daca U3 =0

d) poarta logica NOT pentru Us, daca (U1,U,) = (00) sau (10)

e) poarta logica Erase daca Uz = 1, indiferent de U; si U,

IV) la rezonanta, E = 5.2 meV, pentru T, = 0.8, se pot implementa:



a) poarta logicd modificata CNOT (modifica valoarea unui bit daca bitul de control este 0)
daca U; = 1, cu U3 bitul asupra caruia se actioneaza si U, bitul de control

Deoarece functiile de unda pot fi detectate la fiecare dintre iesiri/porturi, exemplele de mai sus
sugereaza ca pot fi implementate un numar mare de porti logice la fiecare port pentru anumite
energii (controlabile prin tensiuni de poartd) si anumite valori de prag ale coeficientului de

transmisie/curentului masurat. Rezultate similare se obtin pentru inT = (1,0,0) si inT = (111).

Mai mult decat a oferi posibilitatea procesarii in paralel a diferitelor porti/algoritmi cuantici la
iesiri diferite pentru aceleasi stari logice de intrare, configuratia cu 3 porturi din Fig. 1 poate fi
combinata cu o alta similara (vezi Fig. 2), astfel incat primul interferometru (cu porti 1, 2 si 3)
este conditionat de iesirea celui de-al doilea (cu porti 1°, 2° si 3°). In plus, poarta logica
implementata la porturile 1 sau 3 este restrictionatd/ selectata dintre posibilele implementari
(vezi exemplele de mai sus) de faptul ca QPC2 este identic cu QPC2’.

Rezultatele simuldrilor acestei configuratii de interferometru cu 3 porti care foloseste stari de
margine sunt trimise spre publicare int-o revista ISI (vezi Al).

Investigarea unor configuratii noi de calcul cuantic folosind spini in nanostructuri cu
cuplaj spin-orbita Rashba controlat de poarta

In cadrul acestei activititi am studiat doud configuratii, ambele implementate in 2DEG cu
cuplaj spin-orbita Rashba controlat de o tensiune de poarta, in care purtatorii de sarcina se
propagi in regim balistic. In aceste configuratii bitul cuantic (qubitul) este codat in stari de
spin, considerate a fi robuste, si este manipulat cu ajutorul interactiunii spin-orbita Rashba.

Prima configuratie, reprezentatd in Fig. 4, este un sistem compus din doud fire cuantice de
intrare, a si b, cuplate prin intermediul unui cAmp Rashba in regiunea €y, care moduleaza
functionalitatea sistemului, permitdnd implementarea unor porti logice ca OR, AND XOR sau
CNOT. Firele cuantice de iesire sunt notate C si d. Regiunea de cuplaj, caracterizatd de un
coeficient Rashba tunabil ¢, contine un QPC, util pentru implementarea diverselor porti
logice. Acest QPC, format din doud bariere de indltime Vj si arii Ay;xw si Ay,xw, poate fi
simetric sau asimetric fatd de firele cuantice de intrare. Interfata dintre regiunea de cuplaj si
regiunile Qs in care firele cuantice sunt separate este notatd cu I's si are o arie LyxLy.
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Transportul balistic in acest sistem este modelat cu ajutorul metodei matricii R [7, 8], care
presupune ca functia de unda a electronilor de energie E in canalul v din firele cuantice, de
tipul

P(r e Qg E) = > 0 (rh)exp(-ik, zg) | o) + > @ (i) exp ik, z5) | &) (6)
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unde |o) sunt functii proprii de spin si k, =+/2m(E—E;) /% sunt vectori de unda pe
directia de propagare, este o solutie a Hamiltonianului Hg = —h2Al2m +V; 1n firele cuantice
separate in care potentialul de confinare este Vs. Elementele matricii R se definesc ca

RVV' (E) - _ Z (llé (/E|I )V (7)

unde (x;), = J.CDV(FSL)ﬂa,o—drs -

cu |y = ZG X |o) si B functiile si valorile proprii ale Hamiltonianului in regiunea de

cuplaj, Ho = —n2Al2m +Vg ta(pyoy — pxoy)/h, cu  condifile la interfaid
| 61,5 1025 [, =0. Coeficientul de transmisie din firul s in firul s’ este dat de

TSS'(E):ZVlV,ls,,V-(E)lz, unde S =—x2[1 — i/ m)Rx] ™[I + (i /mRxx 2 cu | matri-

cea unitate, R matricea cu elemente R, si x 0 matrice diagonala cu elemente «,,.» =k,

In cazul sistemului din Fig. 4, se pot defini patru stari logice de intrare S = A, B,C, D ca:

1 1 1 1
=5 Ma+t =My, B+ 1y, (8a)
L et =My D=y by (8b)

C=RMt BRI

ce corespund la (a,b): (0,0), (0,1), (1,0), (1,1). Electronii preparati in una din starile S prin
suprapunerea coerentd a functiilor de unda din firele cuantice de intrare a si b interfera in
regiunea de cuplaj, astfel incat in firele de iesire S = ¢, d se obtin curenti de spin polarizati, cu
polarizarea

S =3 -T)NTS+TY) ©)

valoarea logica a starilor de iesire fiind atribuita in functie de semnul polarizarii.
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Pentru a exemplifica functionarea sistemului din Fig. 4, presupunand cd semnul polarizarii
poate fi atribuit ne-ambiguu pentru un curent net de spin mai mare de 10%, definim un index
LG al realizarii pentru portile logice considerate ca +1 pentru AND, -1 pentru NAND, +2
pentru OR, -2 pentru NOR, +3 pentru XOR, -3 pentru XNOR si +4 pentru CNOT. Obiectivul
este de a stabili, pentru electroni cu energie data daca, prin variatia coeficientului Rashba in
intervalul [- @max, @max], CU cmax = 20 meV nm, se pot realiza aceste porti. In caz afirmativ, LG
la valoarea indicatd, in caz negativ LG = 0. Dependenta LG de energie pentru un QPC
simetric cu Ay; = Ay, = Ly/4, w = L/8, fabricat intr-un 2DEG din InAs, cu m = 0.023mg, Ly = 4
um, Ly =1 um, si Vo =1 eV, este prezentatd in Fig. 5(a) pentru masuratori de curenti de spin
in terminalul ¢, respectiv in Fig. 5(b) pentru masuratori in terminalul d. Datorita simetriei, se
observda cd XOR; = XNORy si XORy = XNOR¢, la energia de 0.21 meV putandu-se
implementa toate portile logice studiate, cu exceptia CNOT pentru valori « distincte. Valorile
polarizarii la E = 0.21 meV pentru cele patru stari posibile de intrare in terminalul ¢ (cu
negru) si d (cu rosu) sunt ilustrate in Fig. 6 in functie de coeficientul Rashba, liniile verticale
indicand valoarea lui « pentru care se pot implementa in terminalul ¢ portile logice cu acelasi
tip de linie in Fig. 5. Dupa cum se poate observa din Fig. 6, polarizarile de spin au

urmatoarele simetrii fata de schimbarea semnului lui p? () =—pc? (—a), p? () =
= Pg (-a), Pg (@) =-pg (@), P (@) =-pg (-a).

Dupa cum se poate observa din Fig. 5, poarta CNOT nu poate fi implementata intr-o structura
cu QPC simetric. Din acest motiv am studiat o structurd asimetrica, cu Ay; = 0, Ay, = 0.75L,,
restul parametrilor ramanand constanti. Rezultatele simularilor din Fig. 7, analoage celor din
Fig. 5 pentru un QPC simetric aratd ca in acest caz poate fi implementata si poarta logica
CNOT, la energia de E = 0.14 meV putandu-se implementa portile AND, OR, NOR si CNOT
pentru valori diferite ale coeficientului Rashba/tensiunii de poarta aplicate. Din Fig. 8, in care
sunt reprezentate polarizarile curentilor de spin intr-un mod analog Fig. 6 pentru un QPC
simetric, se poate observa cd intr-un QPC asimetric se pastreaza doar relatiile de simetrie

pf‘ () = —pé) (—a) si p(? () = —paA (), iar polarizarile sunt maximizate pentru « = 0.
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Aceste rezultate, care arata ca functionalitatea configuratiei din Fig. 4 poate fi modificata prin

variatia unui singur parametru: ¢/tensiunea pe poarta, astfel incat sd se poata realiza diferite
porti logice: AND/NAND, OR/NOR, XOR/XNOR si CNOT (pentru QPC asimetric), sunt
trimise spre publicare intr-o revista ISI (vezi A2).



A doua configuratie imaginatd pentru implementarea unor porti logice intr-un 2DEG cu
coeficienti Rashba variabili ¢; in diferite regiuni pe care se aplica diferite tensiuni de poarta,
ce pot fi controlate independent, este ilustrata in Fig. 9.
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Avantajul aceste configuratii simple este cad transportul/coeficientul de transmisie al
electronilor balistici cu energie constanta E si masa efectiva m poate fi obtinut analitic. Mai
precis, considerand structura unidimensionald pe directie X, si deci un Hamiltonian Rashba de

tipul H = pf /2m—aoy py /71, functiile de unda in fiecare segment j, se pot scrie ca

¥ =a;ep(ik, ;) [T +b; exp(-ik_;x) [T) +c; exp(ik_;x) Ny +d; exp(-ik, jx) N (10)

unde |1, N) sunt functiile proprii de spin sus si jos, si Kij =2Kg; +\/k,%j +2mE/#? | cu
Kgj =a;m/ n2. Aplicand la fiecare dintre interfete conditia de continuitate a functiei de unda
si cea de conservare a curentului, obtinem urmatoarea relatie intre coeficientii a, b, ¢, d de la
intrare (stratul 1) si iesire (stratul 7) [9]:

by -M by =525, Por (L1)SELS . P (Dy)S 1S h, Pos (L
e |~ Mg, |75 R1Pr1(L1)SR1S1Pn(D1)S, SRroPro (L)
d; d;

1)
a7

~ = _ b
x SR28nPn (D)1 SraPra(La)SraSs| |

,
d7
unde
1 1 0 0
0 0 1 1
SRIZ k| —keg)/m — Ak +key)/m 0 0 |
0 0 n(k_j +kp)/m —a(k, j —kg;)/m
exp(—ik,jL;) 0 0 0
0 exp(ik_jL;) 0 0
Pri(Lj) = 0 0 exp(—ik_;L;) 0 !
0 0 0 exp(ik L)

S, = SRj‘k o Pa(Dj) = PRj(Di)‘k =0



In aceste conditii coeficientul de transmisie al functiei de undi cu spin sus, de exemplu, este
dat T = 1/|[My1/%, unde My; este elementul (1,1) al matricii totale M.

Pentru a obtine modulatii cat mai mari ale coeficientului de transmisie pentru electronii
balistici am cautat sisteme cu coeficient Rashba cat mai mare si cu drum liber mediu cat mai
mare. Un sistem care satisface ambele conditii este interfata bidimensionala LaAlO3/SrTiOs,
in care se pot induce structuri cvasi-unudimensionale, sistem care are un drum liber mediu de
20 pum la temperaturi de 50 mK [10] si in acelasi timp un coeficient Rashba gigant, kg = 10°
m™ [11]. Simularile realizate in Fig. 10 corespund unei structuricu Ly =L, =L3=D; =D, =
50 nm 1n care valorile starilor logice la intrare sunt codate in valorile coeficientilor Rashba in
cele 3 regiuni, starii logice 0 corespunzandu-i 0 valoare kg; = 10* m?, i =1,2,3 iar pentru
starea logica 1, kgj= 8x 108 m™. Starea logica la iesire este codata in valorile coeficientului de
transmisie. Astfel, in cazul in care valoarea logica a krz = 0 (vezi Fig. 10(a)), configuratia
studiata este echivalenta cu una cu doua porti de intrare (o situatie similara existand pentru Kgy
= 0 sau kgrz = 0, in ultimul caz distanta dintre starile de intrare/electrozii de poarta fiind tripla)
si implementeaza poarta AND pentru intrarile 1 si 2 (codate in Kgr; si kr) la energii la care T
pentru (1,1,0) este mult mai mic decat pentru (0,0,0), (1,0,0) si (0,1,0), de exemplu la E = 1.6
sau 1.9 meV daca starea logica de iesire este 1 pentru T < 0.5 si zero in caz contrar, sau la 2.7,
3.05 sau 4 meV daca starea logica de iesire este 1 pentru T < 0.6 si zero in caz contrar;
identificand modul de codare a starii logice de iesire astfel incat sa fie 1 pentru T < 0.9, la
aceleasi energii se implementeaza poarta OR. Din contrd la E = 1.8 si 3 meV se poate
implementa poarta logicdi CNOT cu bitul de control pe intrarea a doua, daca T < 0.85 este
asociat cu valoarea logica 1 si cu 0 in caz contrar. Daca si krp = 0, configuratia studiata
implementeaza poarta NOT pentru intrarea 1 la energiile 1.7, 2.9 sau 4 meV daca starea
logica la iesire este 0 pentru T < 0.9 si 1 in caz contrar. Pe de altd parte Fig. 10(a) si 10(b)
sugereazd ca se poate implementa poarta CCNOT modificat (se inverseaza valoarea lgica a
unui bit — cel de la intrarea 3 — daca valorile logice ale celorlalti doi biti sunt egale cu 0) la E
=4 meV daca valoarea de iesire este 0 pentru 0.6 <T < 0.9.

09+ 0.4
0.8 087
0.7

0.7
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064
B & 054
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041

044
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0.3 — (R ki ko) = (1,1,0)
— {0,0,0)
0.24 — {1,0,0),(0,1,00 014

— (kg k) = (1, 1,1)
— (001

(1,0.1)
— (0.1

0.1+ 04

T T T T T T T T T T T T T T
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Rezultatele originale privind functionarea unei succesiuni de 3 regiuni cu coeficien{i Rashba
variabili ca porti logice sunt in faza de finalizare a redactarii pentru a fi trimise spre publicare
intr-0 revista ISI (vezi A3).

Dezvoltarea unei corespondente intre starile cuantice de spini si de vale in vederea
implementarii unor configuratii noi de calcul cuantic folosind stiri de vale

Pe langa spin, gradul de libertate de vale, desi mult mai putin studiat, promite aplicatii in
implementarea de porti logice cu consum redus de energie. Avantajul il constituie faptul ca
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astfel de porti logice ar beneficia de un timp de coerentd mai mare, deoarece gradul de
libertate de vale este mai robust decat cel de spin la imprastieri/ciocniri datorita separarii mari
in spatiul reciproc a celor doua stari neechivalente. In cadrul acestei activitati a fost realizati o
comparatie/corespondenta intre gradele de libertate de spin si vale in vederea propunerii unor
porti logice bazate pe stari de vale pornind de la configuratii de circuite logice care folosesc
qubiti de spin. Pentru a fi relevanta pentru scopul declarat o astfel de corespondenta nu poate
fi limitata la o identificare formalad a celor doua stari cu spin sus sau jos cu cele doua stari de
vale neechivalente, K si K’, cu atdt mai mult cu cat controlul starilor de vale este dependent
de material, spre deosebire de starile de spin care pot fi manipulate cu ajutorul unui camp
magnetic, indiferent de material. Ca atare, studiul privind modul de excitare/detectie a starilor
de vale precum si a mecanismelor de manipulare a acestui grad de libertate trebuie facut
separat pe cele doud tipuri de materiale in care gradul de libertate de vale a fost evidentiat
teoretic si/sau experimental: grafena (incluzand grafene dublu strat — bilayer) si dicalco-
genidele. In cadrul acestui studiu am luat in considerare doar acele caracteristici care permit
implementarea unor porti logice bazate pe interferenta/propagarea starilor de vale in structuri
balistice, si nu pe stari de vale localizate (in gropi de potential, de exemplu, ca in [12]).

Marea majoritate a studiilor efectuate pana in prezent asupra starilor de vale s-au concentrat
pe excitarea diferentiata a acestora, pentru a induce o polarizare de vale si pentru a reproduce
efecte de tip Zeeman [13] sau Hall [14] corespunzatoare starilor de spin.

Polarizarea de vale se poate realiza in principal prin aplicarea stresului mecanic uniaxial intr-
un strat de grafena cu masa (crescut pe substrat de SiC sau hBN [15]), prin utilizarea unor
electrozi feromagnetici in cazul dicalcogenidelor [16], sau prin excitare opticd cu camp
electromagnetic polarizat circular [17] sau eliptic [18]. Desi in cazul excitarii optice
polarizarea de vale poate fi controlata, ajungand la valori de peste 90%, o astfel de metoda
este dificil de aplicat in cazul unor circuite integrate.

In ceea ce priveste dicalcogenidele, sau TMD (transition metal dichalcogenides), acestea sunt
materiale de tip MX;, unde M este un metal de tranzitie (Mo, W, etc.) si X un calcogenid (S,
Se sau Te). O caracteristica a acestor materiale, In special a straturilor de grosime atomica a
acestora, este cd stdrile de spin si vale sunt cuplate datorita ruperii simetriei la inversie cauzate
de 1nsasi structura lor cristalind si cuplajului spin-orbita mare. Acest lucru, Impreund cu un
drum liber mediu/mobilitate semnificativ mai redusd decat in grafena, limiteaza folosirea
TMD pentru implementarea qubitilor de spin.

Pe de alta parte, in grafene cu bandd interzisd de latime A in care purtatorii de sarcind cu
impuls p au masad efectiva m, existd mecanismul de interactiune vale-orbita, descris de
Hamiltonianul

Hyp =7

h .
(P V)2 (12)

unde 7 este un index de vale care ia vaori -1 pentru K si +1 pentru K’ si V este energia
potentiald. Acest Hamiltonian este similar celui din cazul cuplajului spin-orbitd asociat
efectului Rashba,

Hsozg(pruED-a (13)

unde E este campul electric si « este coeficientul Rashba. Desi interactia vale-orbita are un
potential mai mare de tunabilitate in grafena dublu-strat in comparatie cu grafena mono-strat,
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aplicarea unor tensiuni de poartd in primul caz permitand controlul independent al nivelului
Fermi si al benzii interzise [19], chiar si in cazul grafenei monostrat acest mecanism de
interactie induce polarizare de vale prin aplicarea unui camp electric cu ajutorul unei porti
laterale [20]. In plus, in cazul grafenei monostrat, cele doud stiri de vale sunt mixate in
proportie de 50:50 intr-un strat ingust de tip armchair, starea rezultatd putand fi folosita ca
stare de plecare in algoritmi cuantici, fiind echivalenta cu cea obtinuta prin aplicare unei porti
Hadamard.

Ca rezultat al Act. 2.3 am ajuns la urmatoarele concluzii necesare finalizarii Act. 2.4 in 2019,
conform planului de realizare al proiectului:

- ca material pentru porti logice cu stari de vale, cel mai potrivit din punctul de vedere al
manipularii starilor de vale si al drumului liber mediu mare este grafena dublu-strat, urmand a
fi studiata posibilitatea folosirii unei fasii inguste de tip armchair din acest material ca stare de
plecare pentru implementarea unor algoritmi cuantici;

- ca mecanism de manipulare a stérilor de vale, cel mai potrivit pentru implementarea portilor
logice prin interferentd/propagare este interactia vale-orbita — mecanism specific grafenei,
inclusiv a grafenei dublu strat, si care poate fi controlat prin aplicarea unor tensiuni de poarta;

- ca mecanism de excitare/detectie a starilor de vale, cel mai potrivit pentru circuite logice
integrate pe grafend este folosirea fasiilor inguste de tip armchair in conjunctie cu masuratori
specifice ale starilor Bell/separarea spatiala a starilor cu grad de libertate de vale diferit

- ca si configuratii promitatoare ce pot implementa porti logice, ne vom concentra asupra
unora Similare cu cele propuse pentru porti logice cu spin in prezenta efectului Rashba,
prezentate Tn acest raport

Rezultate preliminare privind dezvoltarea unor configuratii de porti logice plasmonice
folosind ghiduri de unda de tip fanta

Desi dezvoltarea unor configuratii de porti logice plasmonice folosind ghiduri de unda de tip
fanta este o activitate de cercetare prevazutd a fi desfasuratd in etapa din 2019 a proiectului,
am considerat necesarda Inceperea investigatiei acestui subiect din 2018, avand in vedere
complexitatea acestuia. Mai precis, in acest an am identificat posibile configuratii de porti
logice plasmonice de interes si le-am modelat cu o metoda relativ simpla, bazata pe analogiile
cu liniile de transmisie in microunde. In 2019 intentiondm si imbunatatim simularea acestor
configuratii plasmonice folosind algoritmi de calcul mai performanti, si sd optimizdm unele
configuratii in vederea fabricarii circuitelor logice folosind ghiduri de unda de tip fanta.

Am identificat doua posibile configuratii de porti logice plasmonice de interes. Prima se
refera la porti logice reconfigurabile, potential interesante, dar a cdror realizare experimentala
este dificila deoarece trebuie controlatd nu numai fabricarea ghidurilor de unda de tip fanta ci
si a nanostructurilor cu indice de refractie variabil (grafend sau cristale lichide). A doua
configuratie este bazata pe ghiduri plasmonice circulare, cu mai multe porturi de intrare/iesire,
comparatie cu metoda utilizatd pentru a permite investigarea efectelor curburii ghidurilor
asupra propagarii plasmonilor. In continuare sunt prezentate pe scurt aceste doua configuratii.

Circuite logice plasmonice reconfigurabile
Configuratia propusa consta dintr-un ghid plasmonic de tip fanta, de latime W, format dintr-un
mediu dielectric (aer) cu permitivitate &, inconjurat de un metal cu (de exemplu, argint), cu
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permitivitate gag. In acest ghid presupunem ca exista mai multe regiuni, cu lungimi L;, (i = 1,

.....

graphene liquid crystal molecules

dielectric
/ /

Eae v .,. Ag
A,
in € Cor out s v v
= . L . D L _ D L A
~ - > “—> > gate electrode
€1 electrodes
Fig. 11 (a) (b)

Dupa cum se sugereaza in Fig. 11(b), aceste regiuni pot fi acoperite cu un strat de grafena, a
carei permitivitate poate fi modificatd de o tensiune de poarta aplicatd chiar pe metal, sau din
cristale lichide, a caror permitivitate variaza functie de tensiunea aplicata pe cele doud parti
ale ghidului, care trebuie sa fie izolate electric. Pentru cazul unui ghid de unda acoperit cu
grafend, in care concentratie de purtdtori si permitivitatea poate fi variata in limite largi [21],

notdm cu & =& si &r =& Valorile permitivitatii corespunzatoare starilor logice 0 si,
respectiv, 1, valorile tensiunii de poarta corespunzatoare fiind notate Vp si V.

Aceastd configuratie poate implementa porti logice plasmonice cu un, doi sau trei bifi prin
acoperite, minimizand astfel probleme legate de excitarea plasmonilor si transmisia acestora
de-a lungul circuitului. Valorile coeficientului de transmisie/transmitantei T permit citirea
starii logice la iesire. Functionarea acestui circuit, bazat pe modificarea rezultatului

.....

sunt alese astfel incat un singur mod se propagd in ghidul de unda. Pentru o lungime de unda
de operare de 1.55 um, aceasta restrictic impune ca W = 40 nm.

e

Apm) Afpm) Alpm)
Fig. 12 @ (b) (©

Pentru a ilustra functionarea acestui circuit logic, consideram intdi implementarea portii
logice NOT, pentru care este necesara prezenta unei singure regiuni cu permitivitate variabila.
Dependenta transmitantei T in functie de lungimea de unda in acest situatie este aratata in Fig.
12(a) pentru L; = 355 nm, curbele cu linie continua si intrerupta corespunzand cazurilor & =
1.2 si & = 5. Din aceasta figura se observa ca, la 4 = 1.55 um, T poate avea valori mari,
asociate cu starea/valoarea logica de iesire 0, de exemplu, sau valori mici, codate in starea
logica 1. Poarta NOT poate fi implementata modificand tensiunea de poarta de la V la V;.

Dacé ghidul de unda de tip fanta este acoperit cu doud regiuni de grafend de lungimi L, si Lo,
separate de distanta D;, ce pot fi controlate independent prin tensiuni de poartd, se pot
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implementa operatii logice care implici doi biti. In exemplul din Fig. 12(b), in care Ly = L, =
D; =100 nm, & = 1.2 si & = 4.75, s-au reprezentat dependentele spectrale ale transmitantei
pentru starile de intrare 00 (linie continud), 01 (linie Intreruptd), 10 (linie punctatd) si 11 (linie
punctatd si intreruptd); notatia pentru starile de intrare, XY (X = 0,1, Y = 0,1), arata ca
tensiunea aplicata pe prima regiune de grafena este Vy iar pe a doua regiune este Vy. Din Fig.
12(b), in care curbele pentru 01 si 10 se suprapun, iar curba pentru 00 are T aproape 1 pe
intregul interval spectral, se observa ca la 1.55 um transmitanta este fie aproape 1 (mare) sau
0.65 (micd). Daca valori mari ale T se asociaza starii logice 0 si valorile mici starii logice 1,
configuratia propusa implementeaza poarta OR, in timp ce o asociere inversa a starilor logice
de intrare (1 pentru permitivitate g/tensiune Vy si 0 pentru &/V1) si a celor de iesire (1 pentru
T mare, 0 pentru T mici) permite implementarea cu acelasi ghid de unda a portii logice AND.

Aceeasi configuratie cu doud regiuni acoperite cu grafena, dar pentru care L; = L, = 100 nm,
Dy =45 nm, g = 1.2 si g = 4.5 permite implementarea portii reversibile CNOT la 1.55 um
daca starile de intrare 0 si 1 corespund la Vj si, respectiv, Vi, dupa cum se observa din Fig.
12(c) care reprezinta dependenta spectrala a T pentru starile de intrare 00, 01, 10 si 11 cu
acelasi tip de linii ca si In exemplul de mai sus; din nou, curbele pentru 01 si 10 se suprapun.
In acest caz insa starea logic de iesire 0 este identificatd cu o valoare mare a T si starea 1 cu o
valoare mica a T, bitul asupra caruia actioneaza poarta fiind codat de prima regiune acoperita
cu grafena, iar bitul de control de cea de-a doua regiune.

T T T T 02 T T T T T T
5 15 7 18 19 12 13 14 5 15 7 18 19
Alpm) (a) Agm) (b)

In prezenta a trei regiuni acoperite cu grafeni, a ciror permitivitate poate fi controlati
independent, se pot implementa porti logice ce implicd trei biti. De exemplu, pentru a
implementa poarta universala si reversibild Toffoli, care actioneaza asupra (schimba valoarea
logicd a) unui bit daca doi1 biti de control au valoarea logica 1, putem identifica bitul asupra
caruia se actioneaza cu prima regiune acoperita, cu stari logice 0 si 1 codate in & si &y, Iar
bitii de contol cu celelalte regiuni acoperite, a caror stari logice 0 si 1 sunt codate in valorile

......

Fig. 13

transmitantei cand bitul codat in prima regiune acoperita are valoarea 0 si &g = 4.75, &= 1.2,
respectiv cand acesta are valoarea 1 si g = 1.2, &ic = 4.75, pentru Ly =L, =L3=D;=D; =
100 nm, &= 1.2 si & = 5. Curbele negre continui, intrerupte si punctate si intrerupte din Fig.
13(a) corespund starilor celor trei regiuni acoperite (in ordine) 000, 010 s1 001, iar curba
mov/magenta corespunde starii 011. Similar, curbele rosii continui, intrerupte si punctate si
intrerupte din Fig. 13(b) corespund starilor de intrare 100, 110 si 101, iar curba albastra
corespunde stdrii 111. Aceste dependente spectrale, care indica o schimbare a transmitantei de
la valori mici la mari in jurul 4 = 1.55 pm cand ambii bifi de control sunt 1, corespund portii
Toffoli daca modul de definire a valorii logice de iesire se modifica odata cu modificarea
definitei valorii logice a bitilor de control (adica starea logica de iesire este 0 cand T e mic
(sub 0.7) si 1 cand T e mare (peste 0.95) in Fig. 13(a) si invers in Fig. 13(b)).
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Rezultatele obtinute referitor la simularea acestei configuratii plasmonice reconfigurabile cu
una, doud sau trei regiuni acoperite (de fapt, cu trei regiuni, fiecare dintre acestea putand fi
echivalata cu un strat de aer daca permitivitatea relativa este modificata la 1) a fost acceptata
intr-o revista ISI (vezi A4)

Circuite logice circulare, cu mai multe porturi de intrare/iesire

Acest tip de configuratie este compacta, versatild, poate fi usor combinata in cascada pentru a
implementa algoritmi de calcul complecsi, starile logice de iesire, codate in valoarea
transmitantei intr-un singur port, depinzdnd de geometrie si de faza campurilor
electromagnetice incidente in celelalte porturi. In particular, au fost studiate configuratii cu 3
(vezi Fig. 14(a)) si 4 porturi, concluzionand ca, odata cu cresterea numarului de porturi creste
si complexitatea raspunsului, respectiv tolerantele de fabricatie devin mai stricte. Din acest
motiv este preferabild aranjarea in cascada a doua circuite cu 3 porturi, ca in Fig. 14(b), decat
folosirea unor configuratii cu un numar mai mare de porturi. Ca si in cazul configuratiei
precedente, propagarea campului electromagnetic in ghiduri de unda plasmonice circulare cu
mai multe porturi a fost simulata cu ajutorul analogiei cu liniile de transmisie, metoda valida
dacd existd un singur mod de propagare in ghid. In plus, insd, au fost alese configuratii
simetrice pentru a putea beneficia de analiza modurilor pare-impare in circuitele continand
linii de transmisie. In toate situatiile lirgimea ghidului de unda Ag/aer/Ag este d = 50 nm si
lungimea de unda de excitare este A = 550 nm.
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De exemplu, intr-o structura simetricd, ca cea din Fig. 14(a), pentru care |, = 2l; (lungimile

sunt masurate intre centrele ghidurilor de iesire/intrare), intensitatea la iesire T =t |2, cu

amplitudinea t, este reprezentata in Fig. 15 in functie de |1, notind semnalele complexe la
intrarea in portile 1 i 2 ca a; si a, €Xp @, cu ai, a; amplitudinile semnalelor si ¢ faza lor
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relativa. Din aceastd figura, in care sunt trasate curbele pentrua; = 1,8, =1, ¢=0;a; =1, a,
=0saua; =0,a, =1, indiferentde ¢;sia;s =1, a =1 ¢=x saua; =0, a; =0 (vezi
legenda), se observi cd T este periodicd in l1/intensitatea la iesire este maxima dacd I kgpp

este un multiplu intreg de 7, si cd aceasta valoare maxima a T este de 4 ori mai mare decat in
prezenta unui singur semnal de intrare.

Pentru T maxim, codand starile logice de intrare 0 si 1 1n valorile O si 1, respectiv 0 si 1.2, ale
amplitudinilor la porturile 1 si 2 [25], se observa din Fig. 16 ca circuitul cu 3 porturi
implementeaza poarta ireversibila OR pentru ¢ = 0 (intrdri in faza) daca starea logica de la
iesire este identificati ca 1 pentru T > 0.3 si 0 in caz contrar. In Fig. 16 (vezi legenda) sunt
reprezentate curbele corespunzitoare intrarilor (a;, @2) = (0,1), (1,1), (0,0) si (1,0). In mod
analog, pentru ¢ = x (intrari in anti-faza), circuitul poate implementa poarta ireversibila XOR
pentru acelasi mod de definire a starii de iesire, adica iesirea este 1 doar daca (a;,az) = (0,1)
sau (1,0). Pe de alta parte, daca in Fig. 15 stareca logica de iesire 1 corespunde la T > 1 si este
0 1n caz contrar, circuitul implementeaza poarta ireversibilda AND daca intrarile sunt in faza,
adica valoarea la iesire este 1 doar daca (a;,a;) = (1,1).

Circuitul cu 3 porturi poate implementa si poarta reversibilda CNOT gate, care inverseaza
valuarea logica a unui qubit daca bitul de control este 1 si 1l lasa neschimbat in caz contrar.
Mai precis, dupa cum rezultd din Fig. 16, considerand bitul de control la portul 2 si cel asupra
caruia se actioneaza la portul 1, circuitul implementeaza poarta CNOT daca ¢ ia valori intre
0.7z si 1.37 (de exemplu, ¢ =7x) si daca bitul de iesire ia valoarea 1 pentru T > 0.3. In
particular, dacd exista qubit/stare logica 1 la portul 2, configuratia descrisd implementeaza
operatia NOT pentru intrarea de la portul 1 in aceleasi condifii ca mai sus. Analog, se pot
gasi/defini stari de iesire intr-o configuratie cu 4 porturi in functie de dimensiunile aceateia,
amplitudinile si fazele semnalelor de intrare.

Pentru a ilustra modul 1n care un aranjament in cascadd de doud configuratii de ghiduri de
unda circulare cu 3 porturi, ca cel ilustrat in Fig. 14(b), poate implementa poarta CCNOT, sa
consideram doua circuite cU likgpp multiplu intreg de 7 si |, =2l;, in care valorile logice 1

ale starilor de intrare (a1,82,a3) sunt codate in valorile amplitudinilor a; =1, a, =a3 =0.4, si

au valoarea logica 0 dacd nu exista semnal la portul respectiv. Dependenta intensitdfii de
iesire la portul 4 de diferenta de fazd ¢ intre intrarile in circuitul din stanga (portul 1 si iesirea
— portul 3 din circuitul din dreapta)/lungimea L este reprezentata in Fig. 17 pentru intrari in
fazd in porturile 2 si 3 pentru (az,az,a3) = (1,1,1) (linie albastrd), (1,0,0) sau (0,1,1) (linie
rosie), (1,0,1) sau (1,1,0) (linie mov/magenta), (0,0,1) sau (0,1,0) (linie neagrd) si (0,0,0) (linie
verde). Figura 17 demonstreaza ca circuitul format din doud ghiduri circulare in cascada poate
implementa poarta CCNOT pentru primul bit (de la portul 1) daca ceilalti biti/intrari sunt de
control i dacd intensitatea de iesire este codatd in stare logica 1 pentru T > 0.2 pentru ¢ in
intervalul 0.757—1.27.

Rezultatele obtinute in modelarea circuitelor formate din ghiduri de unda de tip fanta cu mai
multe porturi au fost acceptate spre publicare intr-o revistd ISI (vezi AS), si au fost diseminate
la 0 conferinta internationala (vezi C3).

In paralel cu modelarea unor posibile configuratii logice plasmonice, am obtinut si unele
rezultate preliminare legate de fabricarea unor ghiduri de unda de tip fantd pe care le-am
diseminat la doua conferinte internationale (C4 si C5)
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