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RESUMO A Ressonancia Magnética Nuclear pulsada (RMN) é hoje apontada como
uma das principais técnicas para a implementagao de algoritmos quanticos. Cingiienta
anos de historia de desenvolvimento desta técnica, aliada ao seu baixo custo e facil ma-
nuseio a colocaram nesta posicao. Nesta monografia, a RMN ¢é apresentada e discutida
enquanto ferramenta para a Computagao Quantica (CQ). Primeiramente é feita uma
revisao das bases da técnica, incluindo efeitos da relaxacao detecgao do sinal e o “hard-
ware” béasico. Sao apresentadas seqiiéncias de pulsos relevantes para a CQ, que permitem
a criacao de estados pseudo-puros e chaves logicas, com exemplos de espectros simulados.
Sao discutidas também a criagao de estados quanticos emaranhados (estados EPR), utili-
zados em circuitos de teleporte quantico, que possivelmente atuarao como subrotina para
transferéncia de informagao em computadores quanticos do futuro. Alguns algoritmos im-
portantes, como o algoritmo de busca de Grover, transformada de Fourier quantica (TFQ)
e o algoritmo de fatoracao de Shor sao discutidos. A simulacao de um experimento de
teleporte via RMN ¢é descrita. Sao apresentados e discutidos exemplos de implementagoes

experimentais via RMN de portas légicas e algoritmos, retirados da literatura.
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1 Introducao

Poucos assuntos na fisica contemporanea despertam tanto interesse e curiosidade quanto a
computagao quantica. A revolugao tecnologica promovida nos ultimos 50 anos pelos com-
putadores esta no centro deste interesse. A juncao de algo tao poderoso, computa¢ao, com
a mais “misteriosa e soberana” das teorias fisicas, a mecanica quantica, sugere que “com-
putagao quantica” deva ser alguma coisa capaz de superar todas as maravilhas cientificas
e tecnoldgicas da atualidade. De fato, é provavel que em pouco tempo a computacao
quantica adquira os niveis de popularidade dos buracos negros da cosmologia ou das
bombas atomicas da fisica nuclear. Cedo ou tarde (e é melhor que seja “cedo”) as fa-
culdades ligadas a tecnologia da informagao serao forcadas a incluir em seus curriculos
cursos de computagao quantica. Do ponto de vista cientifico, pequenas maravilhas liga-
das a computacao quantica ja estao presentes nas revistas, nos jornais especializados, e na
midia em geral. Varios experimentos demonstrando a implementacoes de chaves logicas e
algoritmos quanticos por ressonancia magnética nuclear e outras técnicas experimentais
foram realizados até a presente data, incluindo situacgoes curiosas de emaranhamento e
teleporte de estados nucleares, originalmente demonstrado com fétons por Bouwmeester
e colaboradores [1].

Uma das figuras centrais associada as primeiras idéias foi Richard Feynman, quem
afirmou por ocasiao de um encontro de uma sociedade de dptica [2]: “aparentemente as
Leis da Fisica nao se opoem a reducao do tamanho dos computadores até que os bits
cheguem a dimensoes atomicas, regiao onde a Mecanica Quantica detém o controle.” As
observagoes de Feynman foram feitas em meados dos anos 80, mas o assunto ganhou
importancia estratégica somente apos os trabalhos de Grover sobre busca [3] e Shor sobre
fatoragao [4], ao final dos anos 90. Na mesma época, os trabalhos de Isaac Chuang, Neil
Gershenfeld e outros [13, 14] colocaram a ressonancia magnética nuclear (RMN) no topo
da fila das candidatas entre as técnicas experimentais para implementagao de algoritmos
quanticos.

O objetivo principal desta monografia é mostrar como e porque a RMN adquiriu este
status. Para a comunidade de RMN nao deixa de ser um triunfo ver esta nova “revolucao”
promovida pela técnica, pouco mais de vinte anos apds sua primeira grande revolucao,

que foram as primeiras imagens tomograficas produzidas por Paul Lauterbur e Peter
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Mansfield no inicio dos anos 70, tao populares e tuteis para a clinica médica dos dias
de hoje. Quando o entao jovem Erwin Hahn, recém doutor da Universidade de Illinois,
descobriu o fenémeno que ele batizou de ecos de spin em 1950, jamais poderia imaginar
que vinte anos depois da sua descoberta, a RMN pulsada estaria produzindo imagens de
organismos vivos em pleno funcionamento, e menos ainda que quase 50 anos depois sua

descoberta seria usada para fazer computacao quantica.

2 Elementos de Ressonancia Magnética Nuclear Pul-

sada

Nesta secao é feita uma revisao de alguns conceitos basicos da RMN, particularmente de
sua forma pulsada. Enfase ¢ dada aos aspectos mais relevantes para o uso desta técnica
na computagao quantica.

A Ressonancia Magnética Nuclear Pulsada (RMN) surgiu com o trabalho de E. Hahn
em 1950 [5], apenas quatro anos depois da formulagdo matematica dada por Bloch [6]. Ao
contrario da sua versao “continua” original, onde a resposta magnética de spins nuclea-
res ¢ detectada no regime estacionario, na RMN pulsada ¢ o sinal transiente que segue
como resposta a determinadas seqiiéncias de pulsos de radiofreqiiéncia, a quantidade de
interesse. Existem dois destes sinais transientes: o FID (sigla em inglés para Free In-
duction Decay - Decaimento da Inducao Livre) e o eco de spin. Ambos sinais medem
a amplitude da magnetizacao nuclear transversal a direcao do campo hiperfino estatico
local (usualmente considerado ao longo da direcao z).

No que diz respeito as aplicacoes da RMN pulsada na computacao quantica, dois
aspectos destacam esta técnica em relacao as outras técnicas de matéria condensada:

(1) O isolamento dos spins nucleares de sua vizinhanga (outros nicleos, atomos em
moléculas, rede cristalina, etc.) tornam possivel a manutencao de estados quanticos coe-
rentes por intervalos de tempo longos o suficiente para que varias operagoes logicas possam
ser realizadas;

(2) A grande habilidade da RMN pulsada para criar estados macroscépicos coerentes,
os chamados “estados pseudo-puros”, bem como a sua manipulagao para criar super-
posigoes, emaranhados de EPR, etc.

O objetivo desta secao ¢é introduzir elementos de RMN pulsada que permitam o leitor
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compreender como esta técnica ¢é aplicada em computacao quantica. Para um tratado de

RMN recomendamos o excelente livro de C.P. Slichter [7].

2.1 Hamiltoniano Hiperfino e Equacao de Schrodinger

A RMN ¢ sensivel as interagoes magnéticas e elétricas entre momentos de multipolos
nucleares e campos eletromagnéticos locais. Estas interagoes sao chamadas de interagoes
hiperfinas. Os momentos nucleares mais importantes para as interagoes hiperfinas sao: o
momento de dipolo magnético, p , e o momento de quadrupolo elétrico, (). O primeiro
¢ uma medida da distribuicao de correntes no ntcleo, e o segundo ¢ uma medida da

distribuicao de cargas no mesmo. O momento magnético é proporcional ao spin nuclear,

I:

(1) o= uhl = 2hT
2T

onde v, /27 é o chamado fator giromagnético nuclear, usualmente expresso em megahertz
por tesla (MHz/T)!. Esta quantidade nos diz qual a freqiiéncia de precessio que um
momento magnético adquire ao ser submetido a um campo magnético. Por exemplo, um
ntcleo com 7, /27 = 1 MHz/T, em um campo de 5 T adquirird uma freqiiéncia de rotagao
de 5 MHz, e assim por diante.

Ntcleos com spin I = 1/2 nao possuem momento de quadrupolo elétrico. Até o
presente momento, todos os exemplos de implementacoes de algoritmos e chaves logicas
na CQ através da RMN utilizaram-se de nticleos com spin 1/2 (normalmente 'H e 3C),
e portanto a contribuicao elétrica para a interacao hiperfina pode ser descartada, o que
simplifica consideravelmente o problema.

Com isto, o hamiltoniano hiperfino de um nicleo com momento g em um campo

magnético B sera simplesmente:
(2) H=—un -B

Supondo-se que o campo magnético tem magnitude By e aponta na direcao z, B = Bz,

obtemos:

(3) H= _'VnhBOIZ

'Normalmente ,, é¢ definido como o fator giromagnético. A incorporacio do “27” na definicdo permite
expressar sua unidade em MHz/T, o que é conveniente do ponto de vista experimental. A unidade de

~n, DO entanto, é o rad/sT.
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Como o lado direito desta equacao deve ter dimensao de energia, vemos que o produto
vn By deve ter dimensao de freqiiéncia angular. Esta é a chamada freqiéncia de Larmor,
wr, € estd para o sistema “momento-campo” assim como a massa de um objeto e a
constante elastica de uma mola estao para o sistema “massa-mola”.

As autoenergias de (3) sdo:

onde m = —I,...,+1. Para um tnico spin com / = 1/2, teremos somente dois niveis de
energia, Ey = —hwr /2 correspondente a m = +1/2, e Ey = +hwy /2 correspondente a

m = —1/2. A separacdo em energia é de AE = hwy. Obviamente:

1/2 0 1
I, = = 502
0 —1/2 ) 2

onde o, é a componente z das matrizes de Pauli.

Os autovetores, representados pelos kets |[+) e |—) sao:

5) |+>z((1)); |—>z(f)

Com isto, pode-se facilmente verificar que

1

1
M=) = + | -)
A RMN lida com transicoes entre niveis Zeeman nucleares, induzidas por campos
magnéticos variando no tempo. Suponha entao que sobreposto ao campo By exista um
campo magnético dependente do tempo, cuja amplitude B; seja muito pequena para

alterar os niveis Zeeman, definidos por By [8]. Por razoes de simplicidade, é conveniente

que tal campo seja escrito como:
(6) By = By[cos(wt)z + sen(wt)y]

Ou seja, B; representa um “campo girante” no plano xy, perpendicular a direcao do

campo estatico.
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E interessante analisarmos a evolugao do sistema em funcao do tempo, quando sujeito

aos dois campos magnéticos, o estatico e o girante. A equagao de Schrodinger sera:
(7) —zh W) {—hwrI, — hw;[Icos(wt) 4+ I,sen(wt)] } )

Usando a identidade [7]:

e~ W e — T cosh + I, sent

obtemos:

D) = L~ R e L) =

(8) = —he (W I, 4w I)e™ = |1)
Definindo um novo ket, [¢'), por
|w/> _ eiwtlz|w>

obtemos a relacao:

ot O
it gy = R |y} — i)

Substituindo esta relacao em (8), obtemos a equacao de Schrédinger para |¢'):

(9) —Zﬁ 0 = =hl(wr + )L+ L))

Este resultado é muito importante, pois nesta nova equagao a dependéncia temporal do
hamiltoniano desapareceu. De fato, a equagao (9) pode ser interpretada como descrevendo
o movimento de um nicleo cujo momento magnético interage com um campo magnético
efetivo dado por:

N W .
Bef = BlfL‘ —|— (B() —|— —)Z

n

Classicamente este procedimento pode ser interpretado como uma transformagao para um
sistema de coordenadas girantes. O termo w/7, corresponde a um “campo ficticio”, que
aparece do fato de um sistema girante ser nao-inercial.

A solugao de (9) pode ser escrita como:
(10) (1)) = ety o)

Neste ponto aparece a importancia do fenomeno da RMN: como w é um parametro

externo, podemos escolher um valor particular, tal que w; + w = 0, o que obviamente
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ocorre para w = —wy,. Nesta condicao dizemos que o campo estd em ressonancia com o
movimento do momento nuclear. A situacao é equivalente a excitarmos um sistema massa-
mola com uma forga externa que oscila na freqiiéncia natural do sistema, w = y/k/m. Na

ressonancia, portanto, |¢') evolui de acordo com:

(11) [¥/(1)) = 7 19/ (0))

—wilzt provoca uma rotaciao de |1(0)) em torno do eixo x. Para o caso de

O operador e
spin I = 1/2, podemos escrever este operador em termos da matriz de Pauli o, [8]:

‘ t t
(12) e twilat — lcos(%) — isen(%)az

onde 1 é a matriz identidade 2 x 2. Rotagoes de 7/2 sdo particularmente importantes.

Vamos representar tais rotagoes por R, (7/2). Explicitamente:

(13) R (7/2) = % ( _11 —1@ )

Lembrando que w; = 7,B;, onde B; é amplitude do campo girante, o valor wit = 7/2
pode ser obtido fixando-se B; e ajustando-se a duracao de t. Neste caso dizemos que um
pulso de /2 foi aplicado ao sistema. Obviamente pulsos com outras duragoes podem ser

obtidos. Para rotagoes em torno de y, usa-se o,:

0 —i
o, =
Y i 0

|t') representa a fungao de onda no sistema girante. Para a discussdo que se segue,
somente esta fun¢ao serd importante. Repare, no entanto, que no instante ¢t = 0, |¢)) e

|1} sao idénticas. Como exemplo, suponha que o estado inicial seja:

A aplicac¢do de um pulso de 7/2 em torno de z leva este estado para:

(e = m/20)) = 7= ( L ) ( . ) — 5l - i)

Ou seja, tal pulso cria uma superposicao dos autoestados |+) e |—) que se pode facilmente
verificar ser autoestado de I,,. E precisamente esta habilidade da RMN manipular esta-
dos que a torna uma poderosa ferramenta para a computacao quantica, como sera visto

adiante.
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2.2 Sistema com Dois Spins [ = 1/2 Acoplados

Suponha que agora tenhamos dois spins, que vamos chamar de spin A e spin B, que
interagem com o campo estdtico e entre si, com energia de acoplamento dada por hw?®.
Por hipdtese, a freqiiéncia de acoplamento é muito menor do que as freqiiéncias de A e B
individuais de interacdo com o campo estatico, ou seja, w? < w4, wp. O hamiltoniano

hiperfino pode ser escrito neste caso como:
(14) H = —hwp I — hwP 12 + ho?PI TP

Haverd entao quatro estados de base: |+ +), |+ —), | — +) e | — —), onde o primeiro
sinal se refere ao estado de A e o segundo de B. Daqui para frente estes estados serao
representados por |00), [01), [10) e |11), respectivamente. As autoenergias serdo também

em numero de quatro:

By = —%hwf — %thB + ihwilB

Ei_ = —%hwf + ;th — Zhw

E_ = —|—%hwf - %hw _ _thB
(15) E = +%ﬁwf + %thB + ihwa

Vemos que E, , representa o estado fundamental, e F__ a energia mais alta. Se fizermos
a hipotese que wy > wp, teremos F,_ < E_ .

As matrizes de Pauli escritas na mesma base sdo:

0010 0 2 0 10 0 O
0;4: 0001 ’ UyA: 0 1 ; UZA: 01
1 000 —1 0 0 00 -1
0100 0 —2 0 00 0 -1
0100 0« 0O 1 00 O
1000 -1 0 0 0 -1 0
(16) of = e -
0001 0 0 ? 0
0010 00 — 0 0 -1

Os autovetores sio:
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1 0 0 0

0 1 0 0
17 00) = ; 101) = ;110) = ;o |11) =
(17) |00) 0 01) 0 |10) ) 11) 0

0 0 0 1

A partir das matrizes de Pauli, podemos facilmente calcular matrizes de rotacao de

7/2 em torno de x e y para os dois spins:

10 4 0 10 -1 0
11010 1101 0 —1

RA7T2:— ,RAﬂ'Q:_
»(7/2) 21 i 01 y(/>\/§10 0
0 i 0 01 0 1
1 43 0 1 10 0
1410 111 10 o0

18 RB(n/2) = — . RB(1/2) = —
(18) (m/2) AR , (7/2) 7o 01 -1
00 i 1 0 1 1

Considere como exemplo a aplicagao ao estado |10) de uma rotagdo em torno de y do

spin B:

1 -1 0 0 0 0
1 1 0 0 0 1 0

RE(7/2)[10) = — _
y (7/2)I10) 21 0 1 -1 1 V2| 1
0 01 1 0 1

Ou seja:
1 1

Rf(?f/2)|10>=%(|10>+|11>)=ﬁ|1>®(|0>+|1>)

que claramente equivale a uma rotagdo de 7/2 somente do spin B, como desejado.
Passemos agora a evolucao temporal do sistema. O procedimento para a eliminacao
da dependéncia temporal no hamiltoniano é idéntico aquele do caso onde havia somente

1 spin. O hamiltoniano efetivo se torna:
19 Hep = —h(wi + w) I} — Aw] + w)IP — ho' I — hoP I + ho?*P I TP
f L z L z 1"z 1 z z "z

O campo oscilante pode agora ser “sintonizado” para o spin A ou B, separadamente.

A solugao da equagao de Schrodinger sera, como anteriormente:

9/ () = e/ (0))
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Como exemplo, imagine a aplicacdo de um pulso de 7/2 sobre o spin A em torno

do eixo x. Entdo, w = —wi e wilt = 7/2, onde 7 é a duragao do pulso. Se os fatores

giromagnéticos de A e B forem iguais, teremos também w7 = 7/2. Suponha ainda que
w /2w = 100 MHz, w?/2r = 50 MHz e wAB/27 = 0,05 x (wi'/27) MHz. Calculando

numericamente o operador de evolugao temporal, e aplicando ao estado |00), obtém-se:

L.
[¥) ~ E(Z\O(]) +10)) + 0,014(]01) + [11))

Ou seja, o pulso gira o spin A de 7/2, mas o estado final possui uma pequena mistura
dos estados |01) e |10). Esta mistura serd menor quanto maior for a diferenga entre as
freqiiéncias de Larmor entre os dois spins. Para uma separacao em freqiiéncia de 100

MHz, o termo de mistura se torna 0,0014|01).

2.3 DMatriz Densidade e Origem do Sinal da RMN

As secoes anteriores trataram da dinamica quantica de 1 e 2 spins em campos magnéticos.
A principal conclusao até aqui foi a de que podemos manipular estados Zeeman nucleares
com grande precisao através da RMN pulsada. Contudo, em um experimento de RMN
nao lidamos com 1 ou 2 spins, mas com amostras macroscépicas contendo 10?3 spins por
unidade de volume. Sob a agdo de um campo estético, estes spins distribuem-se estatis-
ticamente nos niveis de energias do sistema (dois no caso se 1 spin e 4 no caso de 2 spins
acoplados), que portanto deve ser tratado dentro do formalismo de matriz densidade.
Além disto, em uma amostra macroscdpica, os spins inevitavelmente se acoplam as suas
vizinhancgas, de forma que se perturbado por alguma acao exerna tal como pulsos de ra-
diofreqiiéncia, o sistema sempre retornara ao equilibrio apés um certo intervalo de tempo.
Este fenomeno é chamado de “relaxacao” e serd discutido na préxima secao. Nesta secao
serao discutidas propriedades bésicas da matriz densidade do sistema acoplado.

No equilibrio térmico, a uma temperatura 7', a matriz densidade de um sistema com
hamiltoniano H é dada por [9]:
—BH
Z

e

(20) Peq =

onde 8 = 1/(kgT), e Z = Tr{exp(—FH)} é a funcao de particao. Para o caso em que
‘H representa spins nucleares intergindo com campos magnéticos, mesmo a temperaturas

muito baixas, como a 4,2 K, temperatura do hélio liquido, a energia térmica serd muitas
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ordens de grandeza maior do que a energia magnética. Por exemplo, tomando para o
momento magnético de um niicleo o magneton nuclear, u,, = 3,15 x 1078 ¢V /T, em um
campo de 10 T a energia magnética serd F ~ 3,15 x 1077 eV, enquanto que a energia
térmica a 4,2 K sera kgT = 3,62x107* eV. Portanto, F/kgT ~ 1073. Conseqiientemente,

na maioria das situagdes, podemos fazer a seguinte aproximacao em (20):

1 g
(21) Peq X — = ?H

Nesta aproximacao, a matriz densidade do sistema acoplado sera aproximadamente simé-
trica, pois o espectro de H exibe esta propriedade se o acoplamento nao for muito intenso.
Por exemplo, se substituirmos w?/27r = 100 MHz, w?®/27r = 50 MHz e w?8/27r = 1
MHz, obtemos E,./h = —74,75 MHz, E,_/h = —25,25 MHz, E_,/h = 24,75 MHz
e E__/h = 75,25 MHz. Substituindo Z = 4, vélido no limite de altas temperaturas,

teremos:
1000 —0,75 0 0 0
(22) 1|lo0o100 +1072 0 -0,25 0 0
Pa~%0 0 01 0 4 0 0 025 0
0001 0 0 0 0,75

Como serd visto adiante, o fato de a matriz densidade ter esta forma simétrica em relacao
as populagoes é muito importante para a criacao dos estados pseudo-puros, pontos de
partida necessarios para a execucao de algoritmos quanticos em RMN.

A segunda propriedade importante de (21) é a seguinte: sabemos que a manipulagao
dos estados nucleares é representada por transformacoes unitarias sobre a matriz den-
sidade. Representemos uma destas operacoes genericamente por U. Sendo uma matriz
unitaria, U possui a seguinte propriedade: UUT = 1. Conseqiientemente, sua agao sob

Peq SCTA:

1 p
2 WUt~ = — ZUHU"
(23) UpeU H

Ou seja, embora o segundo termo seja muito menor que o primeiro, somente ele sofre
transformacao sob a acao de U. O primeiro termo atua como um mero “background” que
nao contribui para a evolugao do sistema. Como a manipulacao dos estados em RMN se

d4 através de transformagoes unitdrias, tais como pulsos de 7/2, o sinal detectado sera
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proveniente somente do segundo termo de p.,. Isto permite a observacao da evolucao de
estados pseudo-puros em um “background” formado por uma mistura estatistica uniforme.
Estas sao as caracteristicas principais da matriz densidade de equilibrio do sistema

acoplado.

2.4 Relaxagao

No que diz respeito a evolucao temporal do sistema, as interagoes entre os spins em uma
amostra volumétrica e sua vizinhanca sao, em RMN, caracterizadas por dois parametros
chamados de tempos de relaxacao spin-spin e spin-rede, Ty e Tq, respectivamente. T,
representa uma escala de tempo para as interagbes entre os spins nucleares e a rede,
formada por elétrons atomicos, elétrons itinerantes (no caso de metais), excitagoes ele-
mentares, tais como fonons, mégnons (no caso de sistemas magnéticos ordenados), etc.
O primeiro parametro, Ty, é uma escala de tempo para que as interacoes entre os spins
leve a um “equilibrio interno” entre eles [7].

A importancia destes tempos para a CQ via RMN estd no fato de que tais interagoes
levam a destruicao da coeréncia dos estados quanticos, e portanto destroem o processo
computacional, que depende crucialmente da manutencao desta coeréncia.

T, é sempre maior ou igual a Ty. Nos liquidos estes tempos podem chegar a varios
segundos, assim como nos sélidos isolantes. Ambos os tempos aumentam a baixas tempe-
raturas, devido ao decréscimo da agitacao térmica. Nos isolantes ordenados magnetica-
mente, a relaxacao é da ordem de dezenas a centenas de milisegundos, e nos metais caem
para a faixa das dezenas a centenas de microsegundos, devido a presenca de elétrons de
conducao.

Como regra geral, qualquer algoritmo em um computador quantico a base de RMN,
deve ser executado em um tempo no méaximo da ordem de Ts. Isto pode representar de

centenas a milhares de operagoes.

2.5 “Hardware” da RMN

Na pratica, operacoes sobre o sistema de spins sao realizadas em espectrometros de RMN.
No futuro, com o desenvolvimento da CQ, os computadores serao de certa forma es-

pectrometros ultra-sofisticados.
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Os componentes basicos de um espectrometro de RMN sao:

(A) Gerador de radiofreqiiéncia (sintetizador) - Responsavel pela geragao do campo
B, oscilante. Equipamentos comerciais geram sinais que variam de alguns MHz até alguns
GHz;

(B) Programador de Pulsos - Responsével pela modulac¢ao do campo de radiofreqiiéncia
na forma de pulsos. Determina a duracao e separacao entre os pulsos. Larguras de pulsos
variam entre alguns nanosegundos a milisegundos. Como regra geral, a largura dos pulsos
deve ser muito menor do que To;

(C) Amplificador de Poténcia - Os sinais gerados no sintetizador sdo de baixa poténcia,
tipicamente alguns mW. Para que B; seja apreciavel, é preciso amplifica-lo. Isto é
feito pelo amplificador de poténcia. Podem variar de alguns W até alguns kW, nos
espectrometros comerciais.

(D) Circuito Tanque - Basicamente um circuito RLC que contém a amostra sob in-
vestigacao. No caso de um computador quantico, a amostra seria o equivalente a central
de processamentos.

O campo estético pode ser gerado em eletro-imas (tipicamente 1 a 2 T), ou bobinas
supercondutoras (8 a 20 T). Nos materiais ordenados magneticamente o campo estatico
¢é gerado internamente e pode chegar a varias dezenas de tesla.

O conjunto formado por (A), (B) e (C) compoe o que se chama o transmissor de um es-
pectrometro de RMN. A saida do amplificador de poténcia é conectada ao circuito tanque.
A resposta da amostra a excitacao da radiofrequiiéncia pode ser detectada conectando-se
uma bobina de “pick-up” posicionada junto a amostra, a um bloco responsavel pela am-
plificacao e exibicao do sinal, chamado de receptor. Na pratica, o proprio circuito de
excitagao é utilizado como “pick-up”. A figura a seguir mostra de forma esquemadtica a
arquitetura basica de um espectrometro de RMN. Para uma discussao detalhada sobre o

“hardware” de RMN, veja [10].
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CIRCUITO TANQUE
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Esquema bésico de um espectrometro de RMN pulsada com dois canais de detecgao

2.6 FIDs, Ecos de Spins, e Espectroscopia de RMN

A magnetizacao nuclear de equilibrio pode ser obtida diretamente da matriz densidade

(22) através da relagao:

(24) Meq = Tr{peq(pil + p2)} = RTr{peq(vi' I + 72 10)}

E 6bvio que no equilibrio as componentes x e y da magnetizagao serao nulas.

Contudo, em RMN pulsada nao se mede M,,, mas sim as componentes z e y da
magnetizagao apos seqiiéncias de pulsos de radiofreqiiéncia. Portanto, os observaveis em
RMN sao grandezas fora do equilibrio. Através da aplicacao de pulsos seletivos em um
sistema acoplado, pode-se medir as componentes da magnetizagao dos spins A e B em
separado. Como exemplo, considere um pulso de 7/2 sobre o spin A, aplicado ao longo

da diregdo z. A matriz de rotacdo correspondente é dada em (18):

10 40
1010 4
BED=715 01 0
0 2 0 1
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Sob tal pulso, a matriz densidade de equilibrio? se transforma como:

p=Ry(r/2)ApR; (1/2)" =

1 0 i 0 -0,75 0 0 0 1 0 —i 0
1[0 10 4 0 —0,25 0 0 0O 1 0 —i
214010 0 0 025 0 - 0 1 0
0 ¢ 01 0 0 0 0,75 0 —i 0 1
-1 0 2 0
1 0 1 0 2
(25) — - '
41 —2 0 -1 0
0 —2¢ 0 1

Vemos que a matriz densidade transformada tem forma nao diagonal. E facil a partir dai
verificar que

A_ Ay _ B _ By _
M) =Tr{pl)} =1/2 e M, =Tr{pl;} =0

Ou seja, o pulso criou uma magnetizagao transversal somente devido ao spin A. Se
repetirmos o procedimento “sintonizando” agora no spin B, verificaremos que somente
M serd diferente de zero,

Apés a aplicagdo de um pulso de /2 sobre os spins A ou B, a magnetizacao fica
livre para relaxar de volta a posicao de equilibrio. Porém, antes de alcancar o equilibrio
(processo que tem duracao igual a T) a magnetizagao realiza muitas precessoes de Larmor
em torno de By. Experimentalmente estas precessoes induzem uma f.e.m no circuito
tanque, e é desta forma que o sinal de RMN ¢é captado. Tal sinal se denomina FID, sigla
em ingles para Free Induction Decay, ou decaimento da inducao livre.

Um outro sinal importante em RMN é o eco de spins. Este é obtido aplicando-se um
segundo pulso com duragao m, um intervalo de tempo A7 apds o primeiro pulso de /2.
Se as larguras dos pulsos forem muito menores que Ty, 0 eco aparecera em um instante
AT apds o segundo pulso.

A deteccao da RMN via ecos de spins tem a vantagem de eliminar os efeitos de inomo-

geneidades do campo estatico By. Contudo, para fins de CQ o uso desta técnica representa

2Vamos chamar de Ap a parte diferente da unidade da matriz densidade de equilibrio, ou seja, a parte

que se transforma sob operagoes unitarias.
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de certa forma um “desperdicio” de tempo, uma vez que devemos esperar um intervalo
igual a 2A7 a partir da aplicagdo do primeiro pulso até a deteccao do sinal. Porém,
em situacoes de Ty longo a técnica de ecos pode apresentar vantagens sobre a deteccao
através do FID.

O espectro final de RMN pode ser obtido realizando-se uma transformada de Fourier
no FID. O espectro refletira as probabilidades de transicoes entre os estados Zeeman

induzidas pela radiofrequiéncia,
[, J1 a1, 52

com amplitudes pesadas pelos elementos de matriz correspondentes de p. Ou seja, o

espectro final serd proporcional ao produto:
Pi,j X ‘<Zaj‘[z‘zlaj/>‘2

Olhando para os elementos de matriz de I = (1/2)0% em (23), por exemplo, vemos que

0s Unicos elementos nao nulos sao:
(—+ I +4); (== 1+ =) (F+ I —+) e (+- 111 —-)

sendo que o primeiro e terceiro, assim como o segundo e o quarto, representam a mesma

transicao, nas freqiiéncias respectivas de:

A 1AB

AB o Awdt =w — QW

1
Awd = w? + ow
Assim, o espectro de RMN do spin A serd composto por dois picos centrados nestas

freqiiéncias. O espectro de B sera similar ao de A, porém centrado nas freqiiéncias

B 1AB

AB o AwB =w — W

1
AwP = w8 + ow

A figura a seguir mostra o espectro de equilibrio calculado a partir do que foi descrito

acima, com as linhas de absorcao indexadas pelas respectivas transigoes.
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111>

110>

01>

[ [ ——

100>

------------- Transicdes de A
Transicdes de B

Transi¢oes permitidas em um sistema com 2 spins que interagem fracamente entre si.

A,

Equilibro
=11|01 =
E =10|00=
=01|00=
=11]10=

Espectro de equilibrio calculado para o esquema de transicoes da figura anterior.
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3 Computacao Quantica

Os conceitos fundamentais de um sistema de dois valores (sistema bindrio) foram de-
senvolvidos por volta de 1850 pelo matematico inglés George Boole. Boole publicou em
1954 o livro An Investigation of the Laws of Thought (“Uma Investigacao das Leis do
Raciocinio”). Nesta obra foi apresentada a andlise matematica da l6gica bindria que for-
neceu os fundamentos da eletronica digital. Em 1938 Claude E. Shannon, um pesquisador
do MIT, apresentou uma teoria sobre um método de representacao de circuitos cons-
tituidos por chaves e relés, instituidas nas bases da légica binaria booleana. As técnicas
de Shannon, relacionadas na época somente a circuitos digitais com relés eletromagnéticos
e chaves elétricas foram, posteriormente, adaptadas a circuitos eletronicos com vélvulas
termoionicas e semicondutores, sem perder a sua identidade estrutural e simbologia origi-
nal. Sua teoria, publicada com o titulo Symbolic Analysis of Relays and Switching Circuits
(“Anélise Simbdlica dos Circuitos de Chaveamento e Circuitos de Relés”), estabeleceu as
bases operacionais da eletronica digital. A légica booleana é binaria, o que significa que o
nosso raciocinio classifica as informagoes (sinais) disponiveis em duas classes: verdadeiras
e falsas. Atribuimos ao sinal verdadeiro o simbolo matematico 1 e ao falso o simbolo 0.
A dalgebra booleana é completamente definida em um conjunto que possui dois elementos
(1 e 0), sobre os quais podem ser executadas trés operagoes bdsicas: produto booleano
(correspondente ao operador AND), soma booleana (correspondente ao operador OR) e
inversor booleano (correspondente ao operador NOT).

A computagao automatica foi iniciada com o projeto de uma maquina de tecnologia
mecanica, proposta pelo cientista inglés Charles Babbage em 1833. Esta m&aquina ja
possuia os elementos de um computador moderno: unidades aritméticas, unidades de
controle e memoria. A realizacao pratica mecanica nao se concretizou em funcao do seu
tamanho gigantesco e complexidade mecanica, além da capacidade tecnoldgica da época.
Em 1946 apareceram os primeiros computadores com tecnologia de relés eletromecanicos:
eram eles 0 MARK I e MARK II da Universidade de Harvard. Estes computadores eram
praticamente maquinas calculadoras, com menor rendimento que as atuais calculadoras
de bolso. Em 1946 foi construido o ENIAC, o primeiro computador eletronico. Possuia
18.000 vélvulas eletronicas e necessitava de uma usina elétrica para sua alimentacao.

A evolucao dos computadores prosseguiu com o primeiro computador transistorizado, o



CBPF-MO-001/02 18

TRADIC da Bell Laboratories, em 1954. Em 1960 comecou a era dos computadores com
circuitos integrados. Em 1968 surgiram os primeiros microcomputadores.

A pega fundamental dos computadores modernos é a Unidade Central de Processa-
mento (UCP) ou microprocessador. Um microprocessador basico é composto por: Uni-
dade Légica e Aritmética (ULA), Diversos Registradores, Contador de programa, Circuito
para decodificacao de instrucao, Secao de controle e temporizacao, etc. A maioria dos
microprocessadores atuais possui instrucoes para somar, subtrair multiplicar e dividir
nimeros bindrios. No entanto, para se obter, por exemplo, o seno de um determinado
nimero o computador executa um algoritmo, que pode variar de acordo com a linguagem
de programagao em uso. Uma soluc@o é desenvolver a série de Taylor da func¢ao (no caso
seno) e criar uma subrotina. Assim, se o usudrio do computador desejar encontra o valor
de seno(x) o microprocessador ird interpretar tal comando como uma série de soma e
produtos, retornado ao usudrio, apds muitos pulsos de “clock” (os microprocessadores sé

executam uma tunica instrugao, de soma ou produto, por vez) o resultado da fungao.

3.1 Portas Légicas e Circuitos Quanticos

Qualquer agao computacional pode ser traduzida em termos das chamadas portas logicas.
Fisicamente, em um computador cléssico, uma porta logica consiste em alguns elementos
de circuitos conectados entre si, de modo que o sinal observado em sua saida depende de
determinada relacao logica entre os sinais na sua entrada.

Existem trés portas l6gicas elementares em um computador classico: AND, OR e NOT.
Qualquer operacgao légica pode ser construida a partir de combinagoes destas portas. NOT
¢ uma operacao de 1 bit: se a entrada for ‘1°, a saida sera ‘0’, e vice-versa. AND e OR
sdo operagoes a 2 bits. Estas portas obedecem as seguintes tabelas verdade (A e B sao os

bits de entrada e V a saida):

AND OR

— = O Ol
— o ~ ol
— = O Ol

— o o ol
— o = ol
_ = = o<
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Um importante exemplo de porta construida a partir destas portas elementares é o

“Ou-exclusivo” (“exclusive-OR”), ou XOR, cuja tabela verdade é mostrada abaixo:

XOR
Al B |V
0 0 0
0 1 1
1 0 1
1 1 0

Existem ainda duas portas muito importantes em eletronica digital. Sao elas a porta
NAND (AND invertida) e a porta NOR (OR invertida). Associando portas de mesma
fungao (NAND ou NOR) é possivel construir qualquer porta légica fundamental (AND,
OR ou NOT). Devido a esta propriedade, as portas légicas NAND e NOR sao auto-
suficientes para o desenvolvimento de qualquer expressao légica. Em outras palavras,
qualquer sistema digital pode ser construido utilizando apenas com portas légicas NAND
ou NOR.

Quanticamente, bits sao representados por objetos que possuem dois estados, que neste
caso sao denominados qubits. No caso da RMN; spins nucleares com I = 1/2, em campos
magnéticos, representam qubits. No caso de somente 2 spins acoplados, convenciona-se
que o estado de menor energia, | + +), é o estado 16gico |00), e o de maior energia,
| — —), o estado 16gico |11). Os estados intermedidrios sao |01) e [10). O conjunto
{]00), |01),]10),|11)} é denominado base computacional.

Em 1995, Barenco e co-autores [11] demonstraram que, analogamente ao que ocorre
em um computador classico, em um computador quantico qualquer agao computacional
pode ser implementada a partir de portas logicas elementares. Contudo, ao contrario do
que ocorre classicamente, o XOR quantico seria a tunica porta a dois qubits necesséria
para se construir qualquer outra, com operagoes a 1 qubit.

A matriz que representa o XOR quantico para 2 qubits é a seguinte:

0

0
(26) XOR, = .
1

S = O O

0
1
0
0

o O O =
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E facil verificar que a agao de XOR sobre os elementos da base computacional gera os

seguintes resultados:
XOR,4|00) = |00)

XORA|01) = |01)
XORA|10) = |11)

XOR4|11) = |10)

Comparando com a tabela verdade do caso classico, vemos que de fato o estado do spin B

reproduz a terceira coluna da tabela, enquanto que o estado do spin A nao muda. Diz-se

que A é o bit de controle. A matrix que representa XOR com bit de controle em B é:

(27) XORp =

o O O =
_ o O O
o = O O
o O = O

E f4cil verificar que:
XORg|00) = |00)

XORp|01) = [11)
XORp|10) = |10)

XORp|11) = |01)

Um importante operador, que denominaremos Py, é obtido com a seguinte seqiiéncia:

0

0
(28) P, = XORpXOR, = .
1

o O O =

0
1
0
0

S = O O

Este operador inverte as posi¢oes dos elementos da matriz densidade, porém mantendo

sua forma diagonal. Aplicado em Ap, Py produz o seguinte resultado:
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0,75 0 0 0
0025 0 0
Papp! = 0 | 0 0.75 0

0 1 0 -0,25

Observe que a operacao mantém a forma diagonal da matriz densidade, como se fosse
um estado de equilibrio com as populacoes trocadas. Py é utilizado na criacao de estados
pseudo-puros, como sera visto na proxima se¢ao.

Uma operacao importante a um ou dois qubits é a chamada transformacao de Walsh-

Hadamard, representada por H. Para um qubit temos:

1 1 1
" ()

A dois qubits, H sera:

11 1 1
111 -1 1 -1

30 H=—
(30) 201 1 -1 -1
1 -1 -1 1

H cria superposigoes uniformes de autoestados. Aplicada ao estado |00), por exemplo,

teremos:

(31) H]00) = £[[00) + 101) +[10) + [11)]

Como sera visto na préxima secao, as portas acima podem ser criadas através de
sequiéncias de pulsos de radiofreqiiéncia, aplicadas nas ressonancias dos spins A e B.
Existe uma operacgao adicional a dois qubits, T4 (7/2), que nao é gerada por pulsos, mas
obtida simplesmente deixando-se o sistema evoluir livremente sob a acao do operador que

descreve a interacdo entre A e B, hwAPIATE

z "z

na auséncia dos pulsos. A matriz que a

representa é:
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1—i 0 0 0
1| 0o 1+i 0 0
V2l o 0 14i 0

0 0 0 1—i

(32) T4%(n/2) =

Circuitos quanticos sao seqiiéncias de operagoes aplicadas a estados quanticos, e sao o
equivalente das “rotinas” em um computador classico. Trés etapas envolvem a execucao
de uma rotina em um computador quantico ideal:

(1) Preparagao do estado inicial;

(2) Realizacao dos algoritmos;

(3) Leitura do resultado.

Um exemplo de circuito quantico é mostrado na figura a seguir. Este circuito é devido
a Brassard e colaboradores [12]. Os estados iniciais dos qubits A, B e C' sao: [1),|0) e |0),
respectivamente. Apds a execucao do circuito, o estado de cada qubit na saida se torna:
|p), |#) e [1).Ou seja, o estado de A passou para C. Este circuito executa uma operacao

de teleporte quantico, e serd explorado em detalhes na secao 4.
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Exemplo de circuito quantico. Este circuito, devido a Brassard e colaboradores [12], realiza o teleporte

do estado do qubit A para C.

4 Criacao de Portas Légicas via RMN

Nesta secao sao apresentadas seqiiéncias especificas de pulsos de radiofreqiiéncia que criam
as portas légicas discutidas na se¢ao anterior. Simulagoes sao feitas sobre a atuacao dessas

portas no espectro de RMN de dois spins acoplados.

4.1 Criacao do OU-Exclusivo, ou XOR

O Ou-Exclusivo, ou XOR, ¢é a unica porta légica a dois qubits necessaria em algoritmos
quanticos. Esta porta fundamental ocorre em vérios circuitos. A figura abaixo mostra
o simbolo do XOR quantico, e a seguinte uma seqiiéncia de pulsos devido a Chuang e
colaboradores [13] que cria uma porta XOR,4. Repare que a seqiiéncia envolve rotagoes

do spin B em torno de z e y, bem como a evolugao natural do sistema devida a interacao
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hwAEB:

XOR,;

Representacao da porta XOR quéantica. As duas linhas horizontais representam os dois qubits. A
linha vertical representa o fato de que a operagao envolve os dois qubits. O circulo fechado representa o

qubit de controle, e o aberto representa o qubit controlado.
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R *(x/2) T8 (/2) R °(n/2)

Seqliéncia de pulsos para criar XOR,.
A sequéncia que cria XOR_ € idéntica, exceto pelo fato
de que o qubit de controle passa a ser B.

XOR, = Rf(w/?)TAB(W/Q)Rf(W/Q)
A seqiiéncia que cria XORp é:
XORp = R (7/2)T" (7 /2) R} (7 /2)

Ao calcularmos explicitamente as seqiiéncias da figura mostrada acima, verificamos os

resultados:
1—1 0 0
1 0 1+i 0 0
XOR, = — T
V2| 0 0 0 —14i
0 1+i 0
1—i 0 0 0
1 0 0 0 —1+i
(33) XORp = — | !
V21 0 0 1+i 0

0 1+ 0 0

Portanto, o XOR criado por RMN difere em fase do “XOR ideal”. O operador P; obtido

das seqiiencias XOR acima sera:

i 0 0 0
0 -1 0
(34) P, = XOR5XOR, =
0 0 -1
i 0 0

A figura a seguir mostra espectros calculados de XOR com controles em A e B. Repare

que a linha do qubit controlado se inverte somente se o bit de controle for ‘1’.
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Vamos ver abaixo algumas das principais implementacoes de circuitos.

26
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4.2 Criacao de Estados Pseudo-Puros

A primeira vista, RMN e computacao quantica sao disciplinas fundamentalmente an-
tagonicas, pois RMN lida com “ensembles” contendo uma infinidade de spins em mistu-
ras estatisticas, enquanto que a computagao quantica lida com a manipulacao de estados
coerentes. Contudo, Chuang e colaboradores [15] demonstraram como estados “pseudo-
puros” poderiam ser criados a partir de um ensemble estatistico. Das técnicas utilizadas,
destacam-se aquela em que o resultado final é obtido como a média de varios experi-
mentos, e a que utiliza um qubit légico como “rotulagem” na identificacao de estados

pseudo-puros. Estas duas técnicas sao discutidas a seguir.

4.2.1 Estados Pseudo-Puros Através de Médias

Considere uma seqiiéncia XOR que cria o operador P; de (34). A agao deste operador

sobre pe, em (22) resulta em:

1000 0,75 0 0 0
110100 0 0,25 0 0
35)  Pipe P =p =" +107* ’
B Pealm=r=731 00 1 ¢ 0 0 07 0
0001 0 0 0 —0,25
Considere agora a agao P{ pe,Pi:
100 0 —0,75 0 0
11010 0 0 0,75 0 0
36) P pePr = ps =~ +107* ’
B0 Ppabi=r=7\ 0o | 0 0 —0,25
0001 0 0 0 0,25

Fazendo a média (pe, + p1 + p2)/3 = p, obtém-se:

1 000 3000
1 0100 0000

37 p=(-—0,75x107* +1074
(37) p(4 )0010 0000
0001 0000
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Ou seja, a média resulta em uma matriz unitaria - que portanto nao sofre transformacgao
- mais uma matriz que representa um sistema onde todos os spins estao no estado puro

|00)! Esta matriz pode ser escrita genericamente como:
p = al + B|00)(00|

onde f < «a. Este é o chamado estado pseudo-puro. Embora muito menor que a unidade,
em um experimento de RMN, somente o segundo termo de p contribuird para o sinal. E
com esta porcao infima da matriz densidade que as operagoes em um computador quantico
devem ser realizadas. A figura a seguir mostra varios espectros calculados de diferentes

estados pseudo-puros em um sistema com 2 qubits.

Ezpectros calculados de estados pseudo-purcos de um
sisterma de I spins com interagdo

T1=<11]

-

[Tox<10]

I01==<01] F
i |o0=<00] JI[
5

hiHz

4.2.2 Estados Pseudo-Puros Através da Rotulagem de Qubit Légico

Um outro modo de criar um estado pseudo-puro é utilizar um spin extra para rotular os
estados. Deste modo, nao é necessario fazer médias, como no método descrito na secao
anterior. Neste método uma seqiiéncia de pulsos é aplicada ao sistema fazendo com que
haja uma troca de populacoes entre os niveis de energia. Esta sequéncia de pulsos é a

mesma que compoe a porta légica XOR.
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Tomemos um sistema com dois spins como exemplo. Um XOR 45 (aplicado ao spin B
e controlado pelo spin A), inverte o segundo spin se o primeiro estiver em ‘1’. Aplicado
ao estado:

[) = a]00) + 3]01) 4 ~|10) + §|11)

resulta em:

XORAp|)) = 0]00) + 8|01) + y|11) + 5|10)

Ou seja, a operagao resultou na inversao das “populagoes” dos dois ultimos estados, v < 4.
Considere agora o que ocorre com 3 spins, A, B e C'. Suponha que no regime de altas
temperaturas, as populagoes de equilibrio relativas dos estados, em ordem crescente de

energia sejam:

|ABC) | [000) [001) [010) [011) [100) [101) [110) [111)
Equil. | 6 4 4 2 4 2 2 0

Claramente, esta distribuicao é uma mistura estatistica. Contudo, é possivel aplicar
uma sequencia de operagoes utilizando XOR cujo efeito serd o de criar dois estados pseudo-
puros, de tal modo que um nao interferira no outro. A primeira operagao que deve ser feita
¢ aplicar um XOR¢ 4 (que inverte o primeiro spin se o terceiro esiver em ‘1’). Esta operagao
fara com que ocorram duas trocas de populacoes: entre o segundo e o sexto estados e entre
o quarto e oitavo. A aplicagdo de um XORp,4 induz uma troca de populacoes entre o
terceiro e o sétimo, e entre o quarto e o oitavo. Aplicando-se entao XOR ¢ e XOR a5
obtém-se o estado final desejado. O quadro abaixo resume a seqiiéncia e as inversoes de

populagoes correspondentes.

|ABC) |]000) |001) [010) [011) |100) [101) |110) |111)
Equil. | 6 4 4 2 4 2 2 0
XORc 4
XORp4
XORc
XORp

= s e e
= ks O N

2
4
0
4

S O O O
S = B

2 4 0
2 2 2
2 2 2
2 2 2

A dltima linha da tabela representa dois grupos de estados pseudo-puros, rotulados pelo
estado do primeiro spin: no grupo inferior o spin A estd em |[0) e no grupo superior em
|1). Este spin serve de “rétulo” para o grupo. Os spins B e C' de cada subgrupo sao os

qubits disponiveis para computacao.
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A principal vantagem do primeiro método é o fato de nao ser preciso a utilizacao de
qubit 1égico. Em contrapartida, a principal vantagem do segundo método é o fato do
estado pseudo-puro ser criado em um tnico experimento. Em ambos os casos é necessario

o conhecimento detalhado do espectro de RMN e do ordenamento de energia.

4.3 Criacao de Estados Emaranhados (estados EPR)

Em 1935, A.FEinstein, B. Podolsky e N. Rosen publicaram um famoso artigo [16] cuja
finalidade era a de revelar a “incompletude” da mecanica quantica. A estratégia dos au-
tores foi a de, através de um “experimento pensado”, sugerir que um sistema de duas
particulas descrito por uma certa funcao de onda apresentava correlagoes a distancia
entre as particulas envolvidas, que violavam as idéias de localidade da fisica classica.
Uma situagao freqlientemente utilizada na descricao de tais correlagoes é aquela de duas
particulas distantes uma da outra, que tém componentes de spins medidas ao longo de
direcoes arbitrarias, utilizando-se campos magnéticos que podem ser girados independen-
temente um do outro. Cada medida fornece somente um dos resultados: |00),|01),]10) ou
|11). A mecanica quantica prevé que em um estado emaranhado, a probabilidade, P(00)
de que em uma dada medida o resultado |00) seja obtido, é proporcional a sen®[(¢4 —
®p)/2], onde ¢4 e ¢p sdo os angulos que os campos magnéticos fazem com a diregao
z. Este resultado exibe obviamente uma correlacao nao classica: se posicionarmos os
magnetos de modo que ¢4 — ¢pp = 7 teremos certeza de encontrar |00), ao passo que se
da — ¢ = 0 teremos certeza que o resultado nao serd |00). Se fixarmos ¢4 e variarmos
¢p, o resultado encontrado em A dependerd da posicao escolhida em B.

Os chamados estados EPR, ou emaranhados, sao descritos por fungoes de onda que
nao podem ser decompostas como produtos de fungoes das particulas individuais. Assim,

o estado
1

V2

nao é emaranhado, pois pode ser escrita como:

[¥) (101) +[11))

1
) = 55 (10) + 1) & 1)
a0 passo que o estado
) = ——(Jo1) + [10))

S

2
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nao pode ser decomposto como o anterior, e portanto é emaranhado.
A criacao de estados emaranhados pode ser realizada em spins nucleares através da

RMN. Para dois spins, uma tal seqiiéncia de pulsos utilizada para criar estados EPR é:

EPR = RP(n/2)T*B(x/2)RE (x /2) R2(n/2) =

1—1 0 1+ 0
1 0 141 0 —1+:
(38) 5
2 0 —-1—-i 0 —1+i
-1+ 0 141 0
Quando aplicado aos vetores da base computacional, FPR cria a chamada base de Bell,

{|2%), [05)}:

BPRIOO) = —5(100) = [11) = —='[#")

BPRIDL) = =5 (101) = [10) = == |9)

(39) EPR|10) 1‘2”(|oo> 1)) = 1\/+§i|¢>+>
EPRJ11) = 1 +Z'(\10> +101)) = ! +"|xp+>

V2

Aplicado & mistura estatistica de equilibrio, Ap.,, EPR produz:

-1 0

0
1l o 12
40 EPRAp,,EPR" = -

(40) Peq 41 0 21 o0
2 00 —1

E aplicado a um estado pseudo-puro, Ap,,, obtém-se um estado pseudo-puro emaranhado:

1 00 -1
3 0 00 O

41 EPRAp,,EPR" = —
-1 0 0 1

Note que em nenhum dos dois casos, a matriz densidade resultante pode ser escrita como
um produto de matrizes de dois spins, p; ® py. Na proxima secao vamos ver como EPR,

XOR e H sao utilizados em um experimento de teleporte quantico.
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4.4 Simulacao de um Experimento de Teleporte Quantico via
RMN

A idéia de que estados quanticos poderiam ser transferidos de um local X para outro Y sem
que a informagcao precise atravessar o espaco intermediario, é devida a Charles Bennett
e colaboradores [17]. O fenémeno é chamado de teleporte quantico, e utiliza estados
emaranhados. O processo envolve pelo menos trés particulas, A, B e C. A particula A é
preparada em um estado desconhecido, [14) = «@|0) + [|1), que se deseja teleportar. As
particulas B e C sao preparadas em um estado EPR, digamos [¢)pc) = |01) —|10) (fatores
de normalizacao ignorados). As particulas a e b se encontram no local X, com “Bob”, e
a particula c estd em Y, com “Alice”. O objetivo do experimento é teleportar o estado
de A para C.

Como A nao faz parte do emaranhamento, a funcao de onda total das trés particulas
sera:

[Wape) = |a) @ |¥pe) = «|001) — «|010) 4+ 5]|101) — (]110)

A fungao acima pode ser re-escrita como:
[YaBc) = @]00) ® [1) — a[01) @ |0) + 5]10) ® [1) — §]11) ® |0)

Agora, os estados de A e B sao re-escritos na base de Bell substituindo:

100) = %uqﬂ o))
01) = %u\m o))
1 B
10) = —(¥7) = 19
11) = ——(|o%) — o)

N

Com isto, apds re-arrumagao dos termos chega-se a:
1 1.
[Yasc) = 5184 ® (al1) - 510Y) + 587 ® (al1) + 5|0)+

+%|qj+> ® (—al0) + B|1)) — %m,—) ® (|0) + (1))

Os termos entre parénteses representam as quatro possibilidades para o estado de C,

particula que se encontra com Alice. Repare que o ultimo termo é justamente o estado
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“desconhecido” de A, |¢4). Se Bob fizer uma medida, haverd 25% de chance que C
“colapse” em |1Y4). As outras possibilidades diferem de [i4) somente por fatores de
fase. Para realizar com sucesso o teleporte, Bob deve entao proceder em duas etapas:
(1) primeiro ele faz uma medida de A e B. Neste instante, C' colapsa para um dos
quatro estados possiveis, que Alice ainda desconhece. (2) Bob entao 1é o resultado de
sua medida e avisa Alice por meios cldssicos (por exemplo, telefona, manda um fax ou
e-mail). Conhecendo o resultado de Bob, Alice pode realizar operagoes a um qubit de
modo a obter |1)4) corretamente. Sé entao ela realiza sua medida, terminando o teleporte.

Note que o processo todo envolve uma parte em que a informacao viaja por “meios
quanticos” (momento em que Bob faz sua medida), e outra por meios classicos (telefonema
de Bob para Alice). Isto torna impossivel que a informagao va de Bob para Alice com
velocidade superior a da luz, preservando com isto as restrigoes impostas pela relatividade
restrita. Note ainda que ao realizar sua medida, Bob destréi a informacao inicial de A,
que reaparece em C', satisfazendo o teorema da nao-clonagem, que afirma ser impossivel
clonar um estado quantico [18]. Vamos agora ver como um experimento destes pode ser
implementado em RMN.

O ponto de partida é escrever as matrizes dos 3 spins e de rotagoes na base computa-
cional:

{|ABC)} = {]000),]001),]010),100), |011), |101), |110), |111)}

Na matriz o2 abaixo é mostrada a convencao adotada para indexacgao das linhas e colunas.

(000 (001 (010] (100| (011] (101

(110 (111

8

o O = O O O o O©
o = O O O o o o

o O O O = O o o
_ o O O O o O =
o O O O o o o o
o O O O o o —= o
o O O O o = O O
o O O = O O o o

—

o

(=)
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001 0O0O0O0®O0

000O01O0O0®O

1 0000O0O0O
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01 00O0O0O0®O

000O0O0O0O0OT1

0001O0O0O0®O

000O0O0OT1TQO0®O0
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01 00O0O0O0O0
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000O01O0O0GO0

000O0O0OT1TQO0®O
001 0O0O0O0O®O
0001O0O0O0G®O
000O0O0O0O0T1

000O0O0O0OT1PO0

(O
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o o o o o o
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_ _
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A partir destas matrizes, as matrizes de rotagao de 7/2, de qualquer spin k = A, B, C,

em torno de qualquer eixo j = x,y, z podem ser obtidas facilmente de:

k -k
Rj(m/2 +i07})

1
):75(1

O hamiltoniano efetivo serd:

Her = —h(wf —f-w)lf — h(wf +w)]f — h(wLB —|—w)IZC — 7%)1(]51 + If + IS)—F

(42) +hw P IS 4+ Ao TS + hoPOIP I

onde, por simplicidade, foi suposto que os spins possuem a mesma razao giromagnética.

A figura a seguir mostra o espectro de equilibrio calculado para o caso em que o0s
termos de acoplamento sao diferentes um do outro. A transicao relativa a cada linha é
também mostrada. As outras figuras mostram, respectivamente, os espectros XOR 4¢ e
EPRpc. Note que no caso do XOR somente as linhas de C relativas ao estado ‘1’ de A
invertem, enquanto B permanece inalterada. No caso EPR as linhas B e C tornam-se

correlacionadas.
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O circuito que realiza o teleporte de A para C' é aquele mostrado na figura na Secao
3.1. Neste circuito ocorrem operagoes de Hadamard-Walsh a 1 qubit, H. Esta operagao

leva |0) para (|0)+[1))/+v/2 e |1) para (]0) —|1))/v/2. Na base {|ABC)}, H4, por exemplo,

sera:

100 10 0 0 0

010 00 1 0 0
001 00 0 1 0
HA:L100—10000

vV2looo o1 o0 o0 1

010 00-1 0 0

001 00 0 -1 0

000 01 0 0 —1

Hp e He podem ser calculados sem dificuldade. Estas transformacoes podem ser imple-

mentadas pelas seqiiéncias [26]:
Hy = Ri(n/2)RE(n/2)RE (n/2)

onde k = A, B,C.

Na simulacao que se segue, utilizaremos operacoes X OR ideais. Por exemplo,
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XORup =

o O O O o o o =
o O O O o o = O
o O O O O = O O
o = O O O o o o
o O O = O O o o
_ O O O O O O O
o O O O = O O o
o O = O O O o O

As matrizes XORpc e XOR ¢ podem também ser calculadas sem dificuldade. A criagao
de XOR ideal depende de esquemas de correcoes de fase sobre a seqiiéncia apresentada
anteriormente. Para o teleporte estas corregoes sao fundamentais.

Vamos supor que por algum dos métodos descritos um estado pseudo-puro seja criado,

que vamos representar pela matriz:

o O O O O o o o
o O O O O o o o
o O O O o o o o
o O O O o o o o
o O O O o o o o
o O O O o o o o
o O O O o o o o

o O O O O o o =

Sobre este estado aplicamos uma rotacao em A em torno de z:

|
.

1
0
0

R (m/2)Appp R (/2)" = %

~
o O O O o o o O
o O O O o o o o
o O O O o o o o
o O O O o o o o
O O O O O o o O

oSO O O O = O O
o O O o o o o o

o O O O

Esta matriz representa a entrada do circuito de teleporte. Ela descreve o estado
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|ABC)) = (|0) +i[1)) ® |00) = |000) + |100)

Ao final do circuito, o resultado deverd ser algo como: |ABC) = |¢¢) ® (|0) + i|1)). Ou
seja, o estado final do spin C sera igual ao de entrada de A.
A primeira operacao do circuito sobre o estado de entrada é Hp, ou seja, uma trans-

formacgao H-W sobre o spin B. Apds esta operacao, o estado sera:

1
V2

A operagao seguinte, XORp¢, realiza o emaranhamento entre B e C:

[v) [/000) + [010) +4(|100) + [110))]

) = %noom 1011 +4(]100) + [111))] =
_ 1

V2

ou seja, B e C vao para um estado de Bell, [®T) = |00) + |11). Todas as outras etapas

(10) + 1)) © (|00) + [11))

podem ser calculadas sem dificuldade.
Apés a ultima operacao, He, aplica-se um pulso de medida sobre C', obtendo-se a

seguinte matriz densidade:

00000O0GO0DO
01001101
00000O0GO0DO
) ) 1{0000O00O0DO0
Ry (m/2) Apoulty (7/2)" = 4 01001101
01001101
00000O0GO0DO
01001101

Calculando-se RA(7/2)Apou RA(7/2)" e RE(7/2)ApouwRE(7/2)*, obtém-se o espectro
mostrado na figura seguinte. Note que as linhas de C' no espectro de saida desapareceram,
assim como ocorreu com as de A no espectro de entrada. Ao final, A e B ficaram com
espectros similares, representado o estado |p¢).

A implementagao experimental do teleporte via RMN foi realizada por M.A. Nielsen

e colaboradores em 1998 [28]. Este experimento serd discutido na secao 5.
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4.5 O Algoritmo de Grover

O algoritmo de Grover [3], com o algoritmo de fatoracdo de Shor elevou o interesse da
CQ do seu aspecto inicial puramente académico para algo tecnologicamente importante.
Trata-se de um algoritmo de busca: dada uma lista com NN itens sem nenhuma ordenacao,
o algoritmo permite que um dado item seja encontrado apdés um nimero de tentativas
da ordem de v/N, contrastanto com algoritmos cldssicos que precisariam em média de
N/2 tentativas. Entao, em uma lista contendo 1000 itens, seriam necessarias cerca de 500
“tentativas classicas”, mas somente 30 “tentativas quanticas”. Pode ser demonstrado que
nao existe algoritmo de busca mais eficiente do que o de Grover [18].

A lista é representada pelos autoestados da base computacional. Em um sistema com

2 qubits, ela seria dada por:
|00 >; (01 >; |10 >; |11 >

O item procurado seria representado por um destes autoestados.

Em RMN o sistema devera ser inicializado a partir de um estado pseudo-puro sobre
o qual se aplica uma transformacao de Walsh-Hadamard com o objetivo de coloca-lo em
uma superposicao uniforme. A partir dai, uma operacao de inversao de fase é aplicada
com o objetivo de rotular o estado buscado. Por exemplo, se rotularmos |11), o estado

criado a partir da superposi¢ao uniforme sera:
1
[¥1) = 5[/00) +1]01) + |10) — [11)]

A terceira operacao inverte cada estado ao redor da média. O efeito desta operagao sobre

um estado do tipo
|tha) =D ol k)
k
¢é criar um novo estado

|¥s) = ;ﬁklm

tal que By = —ay + (ag), onde (ay) é o valor médio de ay.

Para dois qubits (lista contendo 4 itens), uma tnica aplicagao da seqiiéncia acima leva
ao estado buscado. Em um sistema com N itens (N = 2", onde n é o nimero de qubits),
as operacoes de inversao de fase e inversao em torno da média devem ser aplicadas varias

vezes. A cada ciclo a probabilidade de que o item buscado seja encontrado aumenta em
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O(1/V/N), e apés O(v/N) repeticoes ela serd proxima de 1. A figura a seguir mostra a
evolugao dos elementos de matriz da matriz densidade para o caso de 2 qubits. Neste
exemplo, o item buscado é o estado [10)(10]. Em (A) é mostrado o estado de equilibrio;
em (B) o estado pseudo-puro; em (C) a superposi¢ao uniforme, obtida apés a aplicagao
do operador de Hadamard; em (D) o resultado apés aplicagao do algoritmo apenas 1 vez.
Note que no caso cléssico, seriam preciso em média 2,25 buscas para que o item fosse

encontrado.

Elementos de matriz de Ap no equilibrio para n = 2.
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Estado pseudo-puro de Ap para n = 2.

Superposi¢ao uniforme obtida do estado pseudo-puro.

44
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Resultado da aplicacao do algoritmo de Grover ao estado mostrado na figura anterior. O item rotulado
é o estado |10)(10|.

A préoxima figura mostra uma simulagao do algoritmo para o caso N = 1024, ou
seja, 10 qubits. A linha oscilante representa a probabilidade acumulada de se encontrar
o item procurado, em funcao do nimero de tentativas. A linha horizontal representa a
probabilidade para os outros itens. Um aspecto importante a ser notado é o fato de que
o algoritmo ¢ ciclico. Ou seja, se ele for aplicado um ntimero de vezes maior do que o
6timo, a probabilidade de sucesso comeca a diminuir. Tal niimero 6timo foi deduzido por

Boyer e colaboradores [21].



CBPF-MO-001/02 46

10 qublits =2 (1024j estados

n =45 P =853830

Probabilidade

EIIIEIIE;IIIE;III-’-l;IIIS;IIIIﬁEI
Numero de tentativas

Simulagao do algoritmo de Grover para 1024 itens (10 qubits). A linha oscilante representa a pro-
babilidade acumulada de se encontrar o item buscado apds cada ciclo. A linha horizontal representa a

mesma quantidade para qualquer outro item da lista.
A implementagao experimental do algoritmo de Grover com RMN foi realizada por

Chuang e colaboradores [26] e serd discutida na se¢ao 5.3.

4.6 Transformada de Fourier Quantica

A chamada transformada de Fourier quantica (TFQ) é uma subrotina essencial em si-
mulagoes de sitemas fisicos e também para o algoritmo de fatoracdo de Shor (préxima
se¢ao). De forma andloga as transformadas de Fourier cldssicas, o objetivo da TFQ ¢é
revelar propriedades periddicas de funcoes de onda. O operador que realiza a TFQ em

um estado |z) é definido através de:

122 o,
(43) TFQ|x) = o D ermer /2|2
z'=0

onde n é o nimero de qubits. Nesta expressao, x e 2’ sdo os inteiros representados sob

forma binaria nos estados da base computacional. Por exemplo, para n = 2, teremos:
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/

x,x
bin. dec.
00 0
01 1
10 2
11 3

Considere a aplicacao de TFQ no estado |11):

TFQ|]_1> — 5[627T23><0/4|00> + 627TZ3><1/4|01> + 627TZ3><2/4|10> + 627TZ3><3/4|11>]

1
TFQ|11) = §[|OO> —4|01) — |10) + ¢|11)]
Procedendo da mesma forma para os outros estados da base computacional, obtemos:

TFQ|00) = %HOO> +101) + [10) + [11)]
TFQ|01) = %[|00> +4j01) — |10) — i[11)]

TFQJ10) = 3100) — [01) +]10) — 1)

Portanto, a matriz de TF(Q para um sistema com dois qubits é:

11 1 1

1] 1 1 -

(44) TFQ =~ ' '
21 -1 1 -1

1 —2 -1 i

Aplicada a uma funcao com periodo r, TFQ produz uma nova funcao que exibira um
méaximo em p = 2"/r. Esta propriedade é fundamental para a execucao do algoritmo
de Shor. O operador pode ser gerado através de transformacoes de Walsh-Hadamard e
deslocamentos de fase. Sua implementacao com RMN em um sistema de 3 qubits foi

demonstrada recentemente por Weinstein e colaboradores [19].
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4.7 O Algoritmo de Shor

O algoritmo de Shor [4] resolve um problema computacionalmente dificil para um com-
putador cldssico: a fatoracdo em ntimeros primos de um nimero inteiro grande®. Na
pratica, computadores classicos nao conseguem resolver este problema em intervalos de
tempo razoaveis para nuimeros com algumas centenas de digitos. De acordo com Steane
[18, 20], seria invidvel fatorar um nimero com 300 digitos com os computadores da atua-
lidade (cujo limite para fatoragdo é de cerca de 130 digitos), que levariam milhares de
anos para realizar a tarefa. Com o algoritmo de Shor, isto seria possivel em apenas alguns
dias.

O algoritmo de Shor esta intimamente relacionado ao problema de se encontrar o
periodo de uma funcgao [18], e para isto utiliza a transformada de Fourier quantica, discu-
tida na secao anterior. Ele nao é aplicavel a niimeros pares, nem a poténcias de ntimeros
primos. O algoritmo separa os qubits disponiveis em registros de entrada e saida (mais
detalhes abaixo). Para fatorar um ntimero N, o nimero m de qubits necesséarios para os

registros de entrada ¢ dado pela relagao:
N? < 2™ < 2N?

Para o registro de saida sao necessérios outros [loga(N)] qubits, onde [z] denota o inteiro
mais proximo superior a x. Portanto, para fatorarmos o niimero 15 = 3 x 5, por exemplo,

seriam necessarios 12 qubits, pois:
152 < 2® <2 x 15% ¢ [logy(15)] = 4

Para fatorarmos um nimero com 100 digitos (considerado apenas “mediano”) preci-
sariamos de nada menos do que 700 qubits!

Estes nimeros claramente impoem severas limitacoes as eventuais aplicacoes praticas
do algoritmo de Shor, particularmente no que diz respeito a RMN. Eles reforcam a idéia
de que novas tecnologias deverao ser criadas antes que todo o potencial da CQ possa ser
utilizado.

A aplicagao do algoritmo de Shor envolve duas etapas principais, uma delas sendo a

determinacao do periodo de uma funcao. Seja N o numero a ser fatorado, e x < N um

3Considera-se “grande” niimeros inteiros com milhares de digitos.
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nimero que nao possua fator comun com N. Por exemplo, N = 15 e x = 7. Calcule o

periodo da funcao:

a

f(a) = x*ModN = z* — N X int (%)

variando o nuimero a. No presente exemplo sera suficiente varid-lo de 0 a z. Nesta

expressao, “int” significa “a parte inteira”. Entao:

f(0) = "Mod15 = 1
f(1) =7"Modl5 =7
f(2) = 7*Mod15 = 4
f(3) =7Modl5 =13
f(4) =7"Modl5 =1
f(5) =T Modl5 =7
f(6) =7T"Mod15 = 4

f(7) =7"Mod15 = 13

Vemos entao que o periodo de f é r = 4. Calcule agora o méximo divisor comum entre

"2 +1=50e N = 15
MDC(50,15) =5
Faca o mesmo para z'/% — 1 = 48:
MDC(48,15) = 3

Estes sao os fatores da decomposicao de N: 15 =3 x 5.
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Deve-se notar que nem todos os valores de x levaria ao mesmo resultado para o periodo
de f. E claro que em um caso de interesse pratico (N muito grande) o perfodo de f(a)
nao pode ser encontrado por uma inspecao simples como a que foi feita acima. E aqui
onde entra a TFQ, utilizada no algoritmo para se determinar tal periodo.

O uso da TFQ, no entanto, nao ¢ o tinico, nem o mais importante aspecto quantico do
algoritmo de Shor. E na preparacao do estado inicial onde o poder da mecanica quantica se
manifesta. Formalmente, dados n qubits, estes sao “separados” em dois grupos, chamados
registros. Um estado genérico dos registros é representado por |z) ® |y). Inicialmente os
registros sao postos no estado [0)®|0). O registro x é entao colocado em uma superposigao
de estados que representam os nimeros a da fungao f(a) = x*ModN, enquanto que sobre

o registro y ¢ aplicada uma transformacao, Uy, tal que:
Usla) ® [0) = |a) @ [+ Mod )

Apos estas duas transformagoes sobre os registros de entrada, o estado do sistema sera:

1 2" —1

|w> = W Z |(l> X |IL'QMOdN>
a=0

E neste ponto onde aparece o poder do algoritmo de Shor. O estado acima contém
todos os valores de f(a), “gravados” nos registros |y), e que foram obtidos simultanea-
mente com uma Unica operacao, a transformacao U;. Para n = 100, por exemplo, isto

03° avaliagoes simultaneas de f(a), um ntmero igual a 1 bilhao de

representaria 2! ~ 1
vezes o numero de Avogadro! A partir deste ponto, uma medida é feita sobre os registros
y e a periodicidade do estado resultante é transferida ao primeiro registro, de onde entao

é extraida através da TFQ. Veja [18] para uma discussao mais detalhada.

4.8 Dificuldades Experimentais

As principais dificuldades apontadas para a implementacao de computadores quanticos
via RMN estao ligadas aos seguintes fatores:

(i) Relaxacgao répida;

(ii) Inomogeneidade dos campos magnéticos;
(iii) Baixa amplitude do sinal detectado;
(

iv) Nimero de qubits.
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Ty nos da uma escala de tempo dentro da qual algoritmos devem ser executados.
Acima deste tempo, os spins perdem totalmente a coeréncia de fase da funcao de onda,
o que torna impossivel prosseguir com o calculo. O computador deve entao retornar
ao estado de equilibrio e reiniciar o ciclo a partir da criagao do estado pseudo-puro. Um
tempo da ordem de 1 segundo, por exemplo, permitiria a execugao de cerca de 1 milhao de
operagoes com pulsos com duragao de 1 microssegundo. Quanto mais isolado for o sistema,
mais lentamente ele relaxara. Por outro lado, o completo isolamento nao ¢ desejavel, ja
que portas logicas a dois qubits, como XOR, exploram a descoeréncia natural ocasionada
pela interacao spin-spin.

Inomogeneidades em By também levam a perda de coeréncia na fase da funcao de
onda. Se tivéssemos trés valores para o campo estatico, Bg-0Bg, Bg e Bg+dBy, apds um
pulso de /2 os spins precessariam com trés freqiiéncias diferentes. O campo estético deve
ser homogéneo o suficiente para que o desdobramento causado pela interacao spin-spin
(hw?B) nao seja mascarado pelo alargamento da linha.

Inomogeneidades em B; levam a um estado final diferente daquele desejado. Um
pulso de 7/2, por exemplo, é definido pela amplitude e duracdo do campo oscilante:
Yo B1T = m/2. Conseqiientemente, a inomogeneidade em B; leva a rotagoes diferentes de
spins em localizagoes distintas da amostra.

Os itens (iii) e (iv) estdo relacionados um ao outro. O futuro tecnolégico da CQ via
RMN depende do aumento do niimero de qubits disponiveis na amostra. Um computador
quantico com 30 qubits, por exemplo, equivaleria a uma computador classico com cerca
de 239 &~ 1 bilhao de bits. Porém, a medida em que o ntimero de bits aumenta, o sinal de
RMN cai exponencialmente em amplitude. Isto ocorre porque os elementos de matriz de
Peq decaem com 2V onde N é o nimero total de qubits. Portanto, aumentar o nimero de
qubits de 3 para 30, equivaleria a uma perda relativa de sinal da ordem de 1/2%*" ~ 10~%
que teria de ser compensada de alguma forma, como por exemplo com o aumento da
sensibilidade do circuito de detecgao. Além disto, a manipulagao de 30 qubits de maneira
proveitosa, exigiria um valor de Ty que pode ser muito dificil de ser alcancado na pratica.

E muito provavel que haja de fato um futuro tecnolégico para a CQ via RMN, mas isto
dependera do desenvolvimento de novos materiais fabricados artificialmente que possam
servir adequadamente ao propdsito, e ao desenvolvimento de novas ferramentas logicas

que dependam menos de processos sobre os quais nao temos controle.
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5 Exemplos de Implementacoes de Portas Loégicas e

Algoritmos Quanticos Através da RMN em Liquidos

5.1 Implementagao de Estados Pseudo-Puros e XOR

Knill, Chuang e Laflamme propuseram em 1998 a técnica de médias para criar estados
pseudo-puros [22], e testaram em um sistema com dois qubits, a molécula do cloroférmio.
A molécula é mostrada esquematicamente na figura abaixo; os dois qubits disponiveis sao
o 'H e o 13C. As freqiiéncias de ressonancia foram: 500,133921 MHz e 500,134136 MHz
para o proton, e 125767534 MHz e 125,767749 MHz para o carbono. O acoplamento
medido foi de 0,000215 MHz, e os tempos de relaxagao foram T} ~ 7s e T, =~ 2s para o

proton, e T1 ~ 16s e T, ~ 0, 2s para o carbono.

H

Esquema da molécula do cloroférmio. Os dois qubits utilizados
na criag@o de um estado pseudo-puro sdo o 'He "°C.

As inversoes das populacoes da matriz densidade sao obtidas mediante aplicagoes
do operador P, = XORAXORpg, discutido na Segao 4.1. Através de varias seqiiéncias
de pulsos, os autores foram capazes de medir todos os elementos da matriz densidade,

obtendo o resultado final:
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€
p= — 571

onde |e] < 5,5.

A matriz densidade medida apds cada estagio é mostrada graficamente na figura a
seguir, sendo a ultima o resultado da média. Esta técnica, chamada pelos autores de
tomografia de estados quanticos foi utilizada em varios trabalhos subsequéntes. Para uma

implementagao de estados pseudo-puros com rotulagem de spin, veja referéncia [23].
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Resultados experimentais de Knill e colaboradores ([22]) de um estado pseudo-puro implementado

por médias no cloroférmio.
Cummins e Jones [24] mostram varios exemplos de espectros de estados pseudo-puros
populando seletivamente cada um dos estados da base computacional em dois hidrogénios

na molécula de citosina.
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Espectro de equilibrio da citosina ([24]).

|

(a) (b)

| : I

(c) (d)

Espectros de estados pseudo-puros na citosina ([24]).

Um belo exemplo de espectro XOR é exibido por Price e colaboradores, reproduzido
abaixo. O sistema foi novamente a molécula do cloroférmio. Compare este espectro com

aquele calculado na Secao 4.1.
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0 1000 2000 3000 4000 0 500 1000 1500 2000

Espectros XOR. obtidos por Price e colaboradores ([25]) no cloroférmio.

5.2 Implementacao do Algoritmo de Grover

O algoritmo de busca de Grover foi demonstrado experimentalmente por Chuang e colabo-
radores [26] em um sistema de dois qubits utilizando cloroférmio diluido. As freqiiéncias
de ressonancia do 'H e ¥C medidas foram aproximadamente 125 MHz para o carbono e
500 MHz para o préton. O acoplamento medido foi igual hw®~¢ = 215 Hz, e os tempos
de relaxacao Ty = 20 s e T, = 0,4 s para o proton, e T = 21 s e T, = 0,3 s para o
carbono.

Inicialmente o sistema é colocado em uma superposigao uniforme de estados. O estado

buscado |11) é rotulado com uma inversao de fase, resultando em:
1
[%0) = 5[100) +101) + [10) — [11)]

Em RMN este estado pode ser produzido a partir do estado pseudo-puro em duas etapas:
(i) primeiro aplica-se uma transformagao de Walsh-Hadamard para produzir a super-

posi¢ao uniforme a partir de Ap = [00)(00|; (ii) aplica-se o operador de inversao de fase
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I1, definido pela seqiiéncia de pulsos:

O=YyuXyYuYeXcYeTH ¢ =

S = O O

0
1
0
0

o O O =

—1

Aqui, na notacao dos autores, Y representa um pulso de 90 graus em torno do eixo y e Y
em torno de —y. Os nicleos sao identificados no subindice. Finalmente, 7" é o operador
de evolugao na auséncia de pulsos, Eq. (32).

A seqiiéncia que executa a busca de Grover para o estado especificado é dada por:
U=XuYuXcYeTH “XyYuXcYeT? ¢

Os resultados experimentais sao comparados com as previsoes tedricas medindo-se todos
os elementos da matriz densidade. A periodicidade esperada na aplicagao do algoritmo

além do numero “6timo” de buscas também é demonstrada.

5.3 Implementagao do Algoritmo de Shor

O algoritmo de Shor foi implementado recentemente através da RMN por Vandersypen
e colaboradores [27]. Eles utilizaram 7 qubits, representados por 5 niicleos de flior F
e 2 carbonos *C, em uma molécula construida com o propdsito especifico de testar o

algoritmo para o caso N = 15.
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i wilen Ty Ty Jii Jg U Jy  Jy Jy

-22052.0 50 13 -221.0 377 66 -1143 145 2516
4895 137 1.8 166 -39 25 799 39
250863 3.0 2.5 1.0 -135 41.6 12.9

-4916.7 10.0 1.7 941 =57 21

151866 28 1.8 19.4 595
-45191 454 2.0 66.9
42443 31.6 2.0

~ M 0 & W N =

Estrutura da molécula utilizada na demonstragio do algoritmo de Shor por RMN [27]. Na tabela,
os pardmetros obtidos do espectro de equilibrio (os pardmetros J representam as interagoes entre os
nucleos).

Apos a completa caracterizacao do espectro de equilibrio, de onde se obtém todas
as freqiiéncias e tempos de relaxagao, os 7 qubits sdo separados em dois registros |x)
e |y) contendo 3 e 4 qubits, respectivamente, e preparados no estado |000) ® [0001 >.
Seqiiéncias de até 300 pulsos foram construidas para gerar o codigo do algoritmo nos
casos a = 7 e a = 11. Apds a execugao do algoritmo, incluindo a aplicacao da TFQ, o
espectro do registro |x) é medido, de onde se observa uma superposigao dos estados [000)
e |100), equivalente aos decimais |0) e |4). Tal espectro representa uma leitura direta do
periodo, r = 4, do estado quantico. A partir dai, o MDC entre 27/? £ 1 e 15 (realizado
classicamente) fornece corretamente os fatores 3 e 5 em ambos os casos.

A maior dificuldade apontada neste caso é a manutencao do estado coerente sob
seqliéncias de pulsos tao longas. Os autores consideraram tais efeitos através de simulacoes
dos espectros. Deve ser enfatizado que a implementagao do algoritmo de Shor neste traba-
lho, corresponde a uma versao “simplificada” pelo fato de N e seus fatores primos serem
conhecidos de inicio (o que possibilita fazer simplificagdes das representagoes bindrias de
a), e pelo fato de que nao ter sido utilizado o método de fragoes continuas na determinagao
do periodo da fungao f. Com estas simplificagoes foi possivel demonstrar a execucao do
algoritmo com um sistema contendo 7 qubits, e nao 12, como exigido pelo algoritmo na

sua forma plena para N = 15.
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5.4 Implementacao da Subrotina de Teleporte

Embora os primeiros experimentos de emaranhamento e teleporte tenham sido realizados
com técnicas de Optica, a primeira execucao completa em que um estado quantico é tele-
portado e o resultado final é efetivamente “lido” foi feita por M.A. Nielsen e colaboradores
[28] através da técnica de RMN.

O experimento utiliza spins de carbono (**C) e hidrogénio (*H) da molécula de tri-
cloroetileno, cuja estrutura é mostrada na figura a seguir. Os dois carbonos possuem
freqiiencias de RMN ligeiramente diferentes devido as suas vizinhancas quimicas distin-
tas. O objetivo do experimento ¢ teleportar o estado do carbono indexado como C, para

o hidrogénio.

N /
C1 — C2 ly> = 0> + p|1>
/ AN
H o>

Esquema da molécula do tricloroetileno. O estado |yw> do Bc
no carbono C, ¢ teleportado para o préton do H.

Apo6s a completa caracterizacao do espectro de RMN de equilibrio, os seguintes parametros

experimentais sao obtidos:

wf /21 = 500,133491 MHz; w©'/27 = 125,772580 M H =
w /2 =125,771669 MHz; w% /21 =0,000201 M H =

wC? /2 = 0,000103 M H 2



CBPF-MO-001/02 60

TQ(Cl) :0,48; TQ(CQ) :0,38; TQ(H) =3s

T(Ch,Cy) = 25s; Ti(H)=5s

Os autores utilizam o circuito proposto por Brassard e colaboradores [12], mostrado
na Se¢ao 3.1. O estado de entrada no circuito é |CoC1H) = |100), onde |¢)) deve ser
teleportado para o H. A operacao de emaranhamento é feita sobre C; e H, e a medida
que ocasiona o colapso da funcao de onda de H ¢ feita sobre C; e Cs.

Os resultados experimentais, mostrados na figura abaixo, sao expressos em termos de
uma funcao chamada de fidelidade de emaranhamento (“entanglement fidelity”), que varia
entre 0 e 1 [29]. O valor 1 significa “teleporte perfeito”. Classicamente, a transmissao
perfeita de informacao corresponde a um valor maximo de 0,5. Portanto, qualquer valor
acima de 0,5 para a func@o indica que um processo quantico estd ocorrendo. A funcao
¢é representada contra o tempo de descoeréncia, essencialmente um atraso antes que a
medida em C; e C, seja feita, apds a operacao de emaranhamento. Mostrada ainda na
figura, a mesma funcao obtida apds o estagio de emaranhamento, porém sem o processo
de teleporte ter sido realizado. A curva superior é obtida de medidas sobre o hidrogénio,
e a de baixo sobre o carbono (Cs). O resultado mostra que processos nao classicos estao

ocorrendo, o que ¢ interpretado como o teleporte do estado de Cy para H.
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Resultados de Nielsen en colaboradores ([28]) sobre teleporte via RMN do estado de um dos carbonos
para o préton no tricloroetileno. A fungao entanglement fidelity é uma medida da qualidade do processo
de transferéncia de informagao de um local a outro, e seu valor maximo cléssico (transferéncia perfeita) é
0,5. Qualquer valor acima deste indica a ocorréncia de processos nédo cldssicos. A curva inferior representa

um experimento de controle.



CBPF-MO-001/02 62

REFERENCES

[1] D. Bouwmeester, J.W. Pan, K. Mattle, M. Eibl, H. Weinfurter e A. Zeilinger, Nature
390 (1997) 575.

2] R.P. Feynman, Found. Phys., 16 (1986) 507 e Opt. News, Fev. (1985) 11.
[3] L.K. Grover, Phys. Rev. Lett. 79 (1996) 325.

[4] P.W. Shor, Proc. 35th Ann. Symp. Found. Comp. Sci. (Santa Fe, 1994).
5] E.L. Hahn, Phys. Rev., 80 (1950) 580.

[6] F. Bloch, Phys. Rev., 70 (1946) 460.

[7] C.P. Slichter, Principles of Magnetic Resonance, 3a. Ed., Springer-Verlag (Berlin,
1990).

[8] C. Cohen-Tannoudji, B. Diu e F. Laloé, Quantum Mechanics, John Wiley & Sons,
(Nova York, 1977).

9] L.E. Reichl, A Modern Course in Statistical Phys., Edward Arnold LTD, (Texas,
1980).

[10] E. Fukushima e S.B.W. Roeder, Ezperimental Pulse NMR. A Nuts and Bolts Ap-
proach, Eddison-Wesley (Reading, 1981).

[11] A. Barenco, C.H. Bennett, R. Cleve, D.P. DiVincenzo, N. Margolus, P. Shor, T.
Sleator, J.A. Smolin e H. Weinfurter, Phys. Rev. A, 52 (1995) 3452.

[12] G. Brassard, S.L. Braunstein e R. Cleve, Physica D, 120 (1998) 43.

[13] I.L. Chuang, N. Gershenfeld, M.G. Kubinec e D.W. Leung, Proc. R. Soc. Lond. A
454 (1998) 447.

[14] D.G. Cory, A.F. Fahny e T.F. Havel, Proc. Natl. Acad. Sci. USA, 94 (1997) 1634.
[15] N. Gershenfeld e I.L. Chuang, Science 275 (1997) 350.

[16] A. Einstein, N. Rosen e B. Podolsky, Phys. Rev. 47 (1935) 777.



CBPF-MO-001/02 63

[17] C.H. Bennett, G. Brassard, C. Crépeau, R. Jozsa, A. Peres e W.K. Wootters, Phys.
Rev. Lett. 70 (1993) 1895.

[18] A. Steane, Rep. Prog. Phys., 61 (1998) 117.

[19] Y.S. Weinstein, M.A. Pravia, E.M. Fortunato, S. Lloyd e D.G. Cory, Phys. Rev. Lett.,
86 (2001) 1889.

[20] A. Lenstra and H. Lenstra, em Lecture Notes in Mathematics, v1554 (Springer, Berlin
1993).

[21] M. Boyer, G. Brassard, P. Hoyer e A. Tapp, quant-ph/9605034; G. Brassard, Science,
275 (1997) 627.

[22] E. Knill, I. Chuang e R. Laflamme, Phys. Rev. A, 57 (1998) 3348.
[23] K. Dorai, Arvind e A. Kumar, Phys. Rev. A, 61 (2000) 042306-1.
[24] H.K. Cummins e J.A. Jones, Contemp. Phys., 41 (2000) 386.

[25] M.D. Price, S.S. Somaroo, C.H. Tseng, J.C. Gore, A.F. Fahmy, T.F. Havel e D.G.
Cory, J. Mag. Res., 140 (1999) 371.

[26] I.L. Chuang, N. Gershenfeld e M. Kubinec, Phys. Rev. Lett., 80 (1998) 3408.

[27] L.M.K. Vandersypen, M. Steffen, G. Breyta, C.S. Yannoni, M.H. Sherwood e IL.L.
Chuang, Letters to Nature, 414 (2001) 883.

[28] M.A. Nielsen, E. Knill e R. Laflamme, Nature, 396 (1998) 52.

[29] B.W. Schumacher, Phys. Rev. A, 54 (1996) 2614.



