Budapesti Miiszaki és Gazdasatudomanyi Egyetem
Természettudomanyi kar
Fizika tanszék

Sokasag alapu kvantumbitek
realizacioja és vizsgalata magneses
rezonanciaval

Szerz6: Jakab Dominik

Konzulensek: Dr. Simon Ferenc (Fizika), Cs6sz Gabor (Fizika)

Budapest, 2021



Tartalomjegyzék

BEVEZELES ...t b ettt re et reere e ne e es 1
Magneses magrezonancia SPEKITOSZKOPIA .......c.ccviiueruririerieirie e 2
IMUKGOAEST @IV ...ttt et e e st e e sn e e e s rt e e e s saeeenneeeessneeannaeas 2
EIMEIELT NAITEI......c.ieeee ettt et eera e e e nees 2
IMIBOVAIOSTTAS ......ceveeeei ettt ettt b e 5
PUIZUSOK ...ttt re ettt be ettt e b e be et e s reenbeeneeereete e 5
Frekvencia, pulzushossz €s jelalak ..o 5

F N o] 010 AN Sl ] SRS 7
ReEIaXACi0S 10 METESE ...vevuviiiiiiiiiiiiie sttt ettt e b e e bb e e be e e e nbaeeenes 9
RADI-OSZCIHTACIO ... 10
SNIMMEIES ...ttt bbbt e b r e e e e 13
LY 1410 T [OOSR 13
SHIMMEIEST BIJATAS ......eveeeeieiiee ettt 15
Kvantumszamitogep SZIMUIACIO .........ccooiiiiiiiiee e 17
Cytosing, Mint 2 qUDITES TENASZET ........c.oiuiiiiieieieiee e 17
RendSzer fIZIKai I8ITASA...........cveieieie e 18
Shimmelés gyakorlati NAtASA ...........ccoeeeiiireiiee e 20
MINEA PrEPATAIAS ......veeeeeeeieieiee ettt ettt e 21
Kvantum &l1apot tOMOGIafia..........ccooeiiieiiiire e 21
EIMEIEL. ...ttt bbbttt 22
1-qubites rendszer toMOGrAfIAJa .........cocveviiiiiiiic e 23
.......................................................................................................................................... 24
2-qubites rendszer toMOGraAfIAJa ..........ccceevveiiieiicic e 24
TODD QUDITES KAPUK ...t e e anee s 25
FOrgatasok, CINOT ........ciiiieiicie ettt ettt e e e b e e sbe e b e saeesreenrennes 25

Pszeudo-tiszta Allapot ClOATIIEASA ........eveiviiiiiiieeeiee e 27



KONKIUZIO ...ttt e e e e e ettt e e e e e e ettt e e e e e e e e e e eeeeens 30

KOSZONEBINYIIVANITAS ......veeiecee et sre b e eennes 30
0o TS 1= PSSR 31
EQYENIELEK ... re e ae e e nre s 31
Bloch egyenletek iterativ megoldasa.........ccooiiiiiiriieneiic s 31

1D tOMOGIATIA. ...ttt ettt bttt 32

2D TOMOGIAFIA. ...ttt ettt e 33

RETEIENCIAK ....oeeeeeeeee ettt et e e et e e ettt e e e e e e e e et eeeeeeeeeeee e eeeeeeeeesetareeees 35



Bevezetés

A kvantumtechnoldgia mar tobb évtizede betort a korszakalkoto kutatdsok kdzé. Manapsag a
kvantumszamitégépek iranti hatalmas érdeklddés felerdsitette és felgyorsitotta az ezek
alapjaiul szolgaldé kvantumbitek fejlesztését. Egy miikodé ¢és kiprobalt implementacio
kvantumbitek realizaciojara és vizsgalatara a magspinek magneses rezonancia alaplu (azaz
NMR — Nuclear Magnetic Resonance) spektroszkdpiaja, annak ellenére, hogy szigortan véve
itt egyedi kvantumbitek sokasag alapu szimul&cidja zajlik. A folyékony halmazéllapotd NMR-
nél folyadékban oldott molekuldk feles spinii atommagjait hasznaljuk kvantumbitek
létrehozasara, melyeken megfelelden valasztott pulzusokkal kvantum kapukat is Ilehet
implementalni. Ezéltal meghatarozott tulajdonsagokkal rendelkezé mintadkkal és komplex
pulzusszekvenciakkal kvantumszamitogép szimulator készitheté megfeleléen nagy felbontast
NMR berendezéssel.

Fontos megjegyezni mér itt, hogy az NMR alapt kvantumszamitogép szimulatorokat a
nemzetkozi szakirodalom mar megfelelé mélységben targyalta és az USA vezetd egyetemeinek
laboratériumai mar elvégezték ezeket a kisérleteket és demonstraciokat. Ennek ellenére
Magyarorszagon egyaltalan nem, de még Eurdpa szinten is kevés helyen tudtak reprodukalni
ezen eredményeket. A jelen dolgozat egyik f6 motivacioja, hogy a hazai kutatdsok
portfélidjaba bekeriilhessen egy ilyen tipuso eredmény is, és ezaltal elkezdjik feltérképezni a

kvantumszamitogépek megvaldsitasaval jard elméleti és gyakorlati nehézségeket.

Munkéank soran egy nehézvizben (D20) oldott cytosine alapl két bites kvantumszamitdgép
realizécidjat vizsgaljuk. Bemutatjuk, milyen technikék sziikségesek, hogy az NMR berendezés
képes legyen megfelelé mindségli méréseket végrehajtani a mintan, pl. shimmelés. A ket
kvantumbit (qubit) siriségmatrixat eléallitjuk kvantum allapot tomografiaval, igy kiolvashatd
a jelenlévé kvantumallapot. A silirliségmatrixszal mar ellendrizheté a kiilonbozé qubit
miiveletek eredménye is, melyeket demonstralunk. Végezetil bemutatjuk, hogy lehet pseudo-

tiszta allapotot eldallitani, mely megfeleld bemenetet biztosit kvantumalgoritmusokhoz.



Magneses magrezonancia spektroszkopia
Miikodési elv
Elméleti hattér

Az elemi reszecskék perdiletét két komponens alkotja. Az egyik a klasszikus értelemben vett
palyaperdiilet, a masik pedig egy “belsé perdiilet”, a spin. Ez egy bels6 szabadsagi fok, mely
miatt a részecskék méagneses dipdlusként is viselkedhetnek. De nem csak az elemi részecskek,
hanem az atommagok is rendelkeznek spinnel, melyet magspinnek hivunk. A magspint a magot
alkoto feles spinii protonok és neutronok spinje hatarozza meg. Ha egy atom magspinje nem 0,
akkor maga az atommag is magneses dipolusként fog viselkedni, igy kélcsonhat a magneses
mez6vel. Erdemes megvizsgalni, mi torténik, ha egy atommagot erés magneses térbe

helyezink.

Az atommaghoz tartoz6 mégneses dipélmomentumot a kdvetkez6 alakban irhatjuk fel [1]:
=yl

ahol 7i a magneses dipSlmomentum, I a magspin és y az (igynevezett gyromagneses arany

(gyromagnetic ratio). Ez a mennyiség irja le a magneses momentum és a magspin aranyat,

mértékegysége [rsa—Td] Minden atomra més az értéke, melyet tablazatokbol lehet kikeresni, mert

kiszamolasa mar 2D-re (egy proton és egy neutron) sem trivialis. A magneses dipélmomentum
miatt az atommag rendelkezni fog egy magnesezettségnek hivott vektormennyiséggel, melyet
M-el jel6link.

Ha egy méagneses dipolust magneses térbe helyeziink, a mozgasat a Bloch-egyenletek fogjak

leirni.
d”{’i t(t) (M@©®) x B®), - (t)
am,@® _ y - (M(t) x B(t)) M, (®)
dt T,
dM (t) Mz(t) - MO
pn Y- (M) x B(t)) T

Ezekben az egyenletekben két fontos részt lehet elkiloniteni. Az egyik a vektorialis szorzat
miatt megjelené forgatonyomaték, mely az M(t) X B(t) iranyban, a B(t) tengely korili
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elfordulashoz vezet. A masik az egyenletek végén lathatd exponencialis relaxacio. El6szor

vegylk szemiigyre az elobbit.

A magneses térben a mag magnesezettségvektora forogni kezd. Ezt a forgast Larmor

precesszionak nevezziik, korfrekvenciajat a kovetkezo 0sszefiiggés irja le:
w, = —YBy

Magneses magrezonancia (tovabbiakban csak NMR - Nuclear Magnetic Resonance)
spektroszkdpiaban a homogén magneses teret tisztan z-iranyunak tekintjik, ahol természtesen
a z-iranyt az NMR késziilékben 1év6 statikus magneses tér iranyanak valasztjuk, és By-al

jeléljuk. A rendszer mozgasat szemlélteti az 1-es bra.

Y X

Abra 1 - Larmor precesszio z-irany magneses tér koriil.

Az ilyen forgo rendszerekben &t szokas térni az x, y, z laboratriumi koordinata-rendszerb6l az
x',y',z"' forgd koordinata-rendszerre, melyet a szakirodalom rotating frame of reference-nek
nevez. Ennek lényege, hogy a koordinata-rendszeriinket a forgémozgassal azonos
korfrekvenciaval forgatjuk, ezaltal ebben a vizsgalt forgoé objektum statikusnak tekintketd. A
késObbiekben, pl. ha X, Y forgatasokrol beszéliink, az attranszformalt rendszer x’, y’ tengelyei

kordli forgasrol beszéltink. A tovabbiakban ezeket a tengelyeket fogjuk x, y-al jeldlni.

A B, magneses tér mellett beszélhetlink egy B; térr6l is. Ezt a teret x, y iranyban

radiéfrekvencias (RF) tekercsekkel hozzuk Iétre, melyre megadott korfrekenciaju fesziltséget
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kapcsolunk. Ha a fesziltség korfrekvencidja kozel esik a Larmor-frekvenciahoz (w,), a By ter
konstansnak tekinthet6 a forgd koordinatarendszeriinkben, igy az x,y sikban a fentebb leirt
Osszefligges szerint forgatni fogja a magmagnesezettséget. Ezt Rabi-precesszionak nevezzuk,

¢s korfrekvencidja a Larmorhoz hasonléan a kovetkezd alakban irhaté fel:
wgp = —VB;

A B teret gerjeszt6 radiofrekvencias (RF) jelet pulzusnak szokas nevezni, errdl a kovetkezé
alfejezetben lesz tobb sz6. Miutdan végetért a tekercsben a gerjeszté jel, a precesszald
magnesezettség ugyanabban a tekercsben feszultséget fog indukélni, és NMR

spektroszkopiaban ezt a jelet detektaljuk.

A gerjesztés utan exponencidlis relaxacié kovetkezik be, melyet a Bloch egyenleteknél mar
emlitettink. Ez a relaxdcié az RF tekercsben indukalt fesziiltség amplitudojaval mérheto.
Alapvetéen két relaxacios tipusrol beszélhetiink. Az egyiket az okozza, hogy a magspinek
visszatérnek a termodinamikai egyensulyba, ezt T, -el jel6ljik, és longitudinalis, vagy spin-racs
(spin-lattice) relaxacionak nevezziik. Ez M, (t)-t, a magnesezettségvektor z-komponensét fogja
a termikus egyensulybarelaxalni, mely a B, magneses tér irdnyaba vald beéllast jelent. A masik
relaxaciot transzverzalis, vagy spin-spin relaxacionak nevezzik, és T,-vel jeloljuk. Ez M,.(t)-

re és M,,(t)-re van hatassal.

LlcbE

[do

Y

Abra 2 - A spin magnetizacio relaxalddasa. A z6ld vektorra T1, piros vektorra T2 van hatéassal. [2]

A valdsagban a rendszerben megjelenik egy fazis dekoherencia, ami miatt egy T,-al jelolt
relaxacios id6 figyelheté meg. Ez megneheziti T, mérését, mert egy annal gyorsabban lecseng6
burkolot eredményez. A fentebb emlitett transzverzalis relaxacié mellett magaba foglalja a
gyakorlati megvaldsitas tokéletlenségébdl ered6 hatasokat, pl. a tér inhomogenitasa
dekoherenciat. Szokas T, -ot reverzibilis, T,-t pedig irreverzibilis relaxacionak is nevezni.

Ennek okét a spin echo pulzusnal részletezem.



Megvaldsitas

A Kisérletek megvaldsitdsdhoz hasznalt Bruker Ultrashield NMR berendezés 7 T-s statikus,
kozel homogén teret general a minta helyén szupravezeté magnessel. A mérések soran *H és

2D atommagokat vizsgalok, melyek Larmor-frekvencidja egy egyszerii példaként

MHz

kiszamolhat6. A gyorméagneses aranyok a két atommagra (H-nak vizben oldva, T -ban

megadva a kdnnyebb szdmolas kedvéért) [3]:

MHz MHz
Yy = 42.57638474 T Yp = 6.536

Ezt beszorozva a 7 T-s térrel, *H-ra ~298.04 MHz, °D-re pedig ~45.752 MHz jon ki. Ezt a két
jelet egy 3-csatornds hangolhaté Bruker merdfejjel mérem, melyben van egy dezignélt *H
csatorna és egy 2D-re hangolt szélessavi csatorna. A val6sagban a magneses tér nem pontosan
7 T, emiatt az effektiv Larmor-frekvencia ~300.25 MHz és ~46 MHz, sorrendben.

Pulzusok

Az NMR spektroszkopidban pulzusnak nevezziik azt az RF jelet, melyet a mérdfejben 1évo, B1
teret gerjesztd tekercsre adunk, hogy a magnesezettséget forgassuk. Ha terveziink egy tobb,
kiilonallo jelbdl allé sorozatot, ezt pulzusszekvencianak nevezzik. Ez felfoghatd egyfajta
algoritmuskeént is, melyben az algoritmus egy lépését egy adott jel valdsitja meg. Az algoritmus
pedig ezen Iépések halmaza. Tehat pl. egy kvantumalgoritmus az NMR nyelvére leforditva egy
pulzusszekvenciaként adhatd meg, mely forgatasokbdl és késleltetésekbdl fog allni. A jelek
frekvenciaja, alakja és hossza mind parametrizalhato, es kilonféle célokra finomhangolhato.

Elsének érdemes ezekrdl szot ejteni.

Frekvencia, pulzushossz és jelalak

A kiadott jel frekvencidja szinte mindig a mérni kivant mintaban talalhaté atommag Larmor-
frekvencidja. Ezt nem “kell” tokéletesen eltalalni, a pulzus hosszanak allitsa a segitségiinkre
lehet, melyet a jel Fourier spektruméaval lehet szemléltetni. Koztudott, hogy ha egy jel az
id6tartomanyban szét van kenve, azaz hosszl ideig tart, akkor frekvenciatartomanyban jol
meghatarozott, azaz keskeny jel lesz. Ennek inverze is természetesen igaz, egy rovid
idétartami jel nagyon széles lesz a frekvenciatartomanyban. Itt bevezetnék két terminoldgiat,

a kemény pulzust, mely a rovid pulzust jeldli, és a 1agy pulzust, mely a hosszu pulzust jel6li.



Egyszerti példaként tekintsiink egy Gauss-jelet, ahol t az id6, u az eltolas az origotol és o a

szélesseg.

1 _t=w?
e 202
oV2an

fgauss (t) =

A fuggvényben szereplé o a jel félértékszélessegevel ardnyos. A jel félértékszélessége

(FWHM, full width at half maximum) a kovetkez6 Osszefiiggéssel adhatdé meg:

FWHMggyss = 2Y2In20 ~ 2.354820

A

fGltn,02) .

2o}

o —(—1n)2/26%

~

Hn

Abra 3 — Gauss-fiiggvény alakja.

Egy specidlis tulajdonsadga a Gauss-fliggvénynek, hogy a Fourier-transzformaltja ugyanugy

Gauss-fliggveny, csak mas szélességgel (1 = 0):
Tt[fgauss(t)] ((1)) = ew202

Léathato, hogy az eredeti o szélesség az inverzére, %—ra valtozott, ami jol szemlélteti a fentebb

allitottakat. Ha o nagy az idétartomanyban, a frekvenciatartomanyban i Kicsi lesz, és forditva.

Ezt a jelenséget nagyon jol ki lehet hasznalni az NMR-ben. Ha rovid pulzusokat alkalmazunk,
azok frekvenciatartomanyban szélesek lesznek, igy nem szamijt, ha nem tokéletesen talaltuk el
a minta Larmor frekvenciajat, a minta magnetizacioja gerjesztédni fog. Viszont eléfordulhat
olyan eset is, amikor a mintankban tobb kiilonb6z6é Larmor frekvenciaji atommag is talalhato.
Ilyenkor szeretnénk, hogy a kiadott pulzus csak az egyik tipusu atommagra legyen hatassal, a
maésikra nem. Ekkor hasznalhatunk lagy pulzusokat, melyek frekvenciatartomanyban nagyon
keskeny jelek lesznek, igy ezekkel kivalaszhatunk/megcimezhetink egy adott Larmor

frekvenciat.



A jel alakjanak valtoztatasa a jel Fourier-transzformalt alakjat befolyasolja, ezzel is kiilonb6z6

hatasokat lehet elérni. A méréseim soran két f6 jelalakot alkalmaztam: Gauss és négyszdogjelet.

sin(x)

Ezek frekvenciatartomanybeli alakja Gauss €s , sorrendben.

Alappulzusok

crer

alakban adjuk meg: X(¢), ahol X jeldli a forgatas tengelyét, ¢ pedig a forgatds szogét
radianban. Pl. egy 90°-os forgatast az y tengely korl Y(g)-vel jelolink. A forgatas mertékét

két paraméterrel allithatjuk, a pulzus hosszaval és teljesitményeével. Gyakorlatban a pulzusok

hosszat nem szdmoljak ki eldre, hanem egy adott gerjesztd tekercs és minta parosra kimérik a

g-es pulzust, amib6l mar barmilyen pulzushossz kiszdmolhat6. Az altalam alkalmazott g-es

kemény pulzusok nagysagrendje 1 — 100 us, a lagy pulzusoké 1 — 100 ms.

Az egyik legegyszeriibb pulzus az NMR-ben a FID (Free Induction Decay). Ez egy %—es

pulzust jelent, mely utan a spinek x-y irdnyu kitérése maximalis. Ezutan kovetkezik egy
lecsengés, mely ahogy fentebb emlitettem, altaldban exponencidlis és T, helyett T, relaxacios

idovel jellemezhet6. T, ezaltal megkaphato, ha a mért jel burkoldjara a

t
Irelax (t) ~Ae T+ Yo

fuggvényt illesztjiik, ahol A az amplitado, y, az alapvonal nagyséaga és t a relaxacios id6. Az

illesztésbdl kapott T megadja T, értékét.

A kovetkez6 fontos NMR technika a phase cycling. Ez arra szolgal, hogy kikliszobdljik az
NMR berendezések aramkdoreinek tokéletlenségeibdl adodo hibakat. Egy ilyen lehet példaul,
ha a digitalizal6 aramkor egy fesziltség (DC) eltolast visz rendszerbe. Ez megemeli a jel
alapvonalat, frekvenciatartomanyban pedig az origbban egy Dirac-deltaként fog megjelenni. A
technika lIényege, hogy a mérés kdzben a pulzus és vevo fazisat valtoztatjuk, ezzel kiirtva az
anomaliakat. Egy egyszer(i példa: megmérjik a FID jelet x és -x irdnyban is. Ekkor a -x
mérésnél a mintabol érkezoé jel eldjele negativ lesz, viszont a DC alapvonal pozitiv marad.
Ekkor kivonva egymasbdl a két jelet, az eredménybdl eltlinik az offszet, ahogy a 3. abran is
latszik.
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Abra 4 - Phase cycling alkalmazasa FID-nél offszet eltiintetésére. A szamok a pulzus iranyat jelolik: 0 - X,1 - Y,2 -
-X,3 - Y.
Erdemes kitérni a spin echo pulzusszekvenciara is. Ahogy korabban emlitettem, FID pulzusnal
T, -t merhetjuk meg, melyet reverzibilis relaxacionak is neveznek. A reverzibilitast, avagy
visszafordithatosagot a spin echo szekvencia mutatja meg. Elsének beszéljink T, okarol: a
statikus Bo tér inhomogenitasa miatt a mintaban talalhato spinek egy része nagyobb, egy része
alacsonyabb Larmor-frekvenciaval pordg, mert nem ugyanakkora tér hat rajuk. Emiatt ezek a
spinek a nominalis, “k6zéps6” Larmor-frekvenciaval forgd koordinatarendszeriinkben az x-y
tengelyen elkezdenek elforogni, szétkenddni, ez okozza a T, relaxaciot. Viszont, ha a rendszert
hagyjuk t ideig szétkenddni és alkalmazunk egy X(m) pulzust, az olyan, mintha
megforditanank az id6t. Azok a spinek, amelyek méas Larmor-frekvencidval forogtak és emiatt
alul- vagy tulforogtak, iranyt véltanak és visszatérnek t idé utan a kiinduld helyzetbe. igy
megsziintethetd ez a tipusu dekoherencia, és lehetévé valik T, merése. Természetesen az erre
hasznalt CPMG pulzusszekvencia egymasutani spin echokbol all, melyet a kovetkezd

szekcioban fejtek ki
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Abra 5 - Spin echo pulzusszekvencia és a spinek alakulasa a szekvencia kozben. A gyorsabb és lassabb spinek z ideig
dekoheralédnak, majd az echo utdn kiegyenlitédnek t idS utdn.

Forras: BME - Magmégneses rezonancia laborgyakorlat
Relaxacios id6 mérése
Az imént emlitett CPMG pulzusszekvencia tehat alkalmas T, mérésére. Ez a pulzussorozat
egy kezdeti FID-b6l, azaz X G) pulzusbol és folyamatos spin-echo-kbol all. Az ellentétes irany
Kikuszoboli azt a hibat, ha a beéllitott -s pulzus nem tokéletesen 180°-0s, akkor a szdghibak

felhalmozddnanak. A CPMG pulzussorozat utani mért jelnek a burkol6ja T,-vel lesz aranyos.

T, relaxacios id6 mérésére az inversion recovery pulzusszekvencia hasznélhato. Ebben az

esetben egy kezdeti m pulzus beallitja -z iranyba a spineket, melyek relaxalni kezdenek.
Bizonyos id§ elteltével egy %—es FID utadn mert amplitudd a 4. &bran lathaté modon véltozik az

1d6 fiiggvényében. Ha tobb, kiilonboz6 1d6 elteltével lemérjiik az amplitudot és egy grafikonon

abrazoljuk, illesztéssel megkaphatjuk T;-et.
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Abra 6 - A z-irdanyii spin magnetizécio idébeli valtozdsa inversion recovery szekvencia kozben.

Forras: BME - Magmagneses rezonancia laborgyakorlat
Rabi-oszcillacio

Utoljara érdemes szOt ejteni a Rabi-precessziorol, melyr6l mar korabban szot ejtettiink az
elméleti bevezetonél. Mig a Larmor-precesszio a z-tengely koruli forgast jelenti, addig Rabinal
az x-y sikon megadott egyenes (tengely) korul forognak a spinek. Ha M, (t)-t abrazoljuk
folyamatos forgatas mellett, akkor a maximalis és minimalis amplitudé kozotti folyamatos

oszciallaciot figyelhetiink meg. Ezaltal ebb6l a mérésbél megkaphato ez a relaxacios id6 is.

Egy 2°Na atomokon elvégzett Rabi oszcillacié mérés eredménye lathato az 5. abran. A két
mérés két kiilonbozd pulzusszekvencidval késziilt, hogy szemléltessem a hibajavitd
pulzussorozatok hatasat. A bal oldali mérésen sima FID, azaz egyszer(i X-iranyu forgatdsok
eredményebdl all, mig a jobb oldali eredménynél hasznéaltam spin echo és phase cycling
pulzusszekvencidkat az anomalidk eltiintetésére. Ranézésre is latszik, hogy sokat javult

amplitaddban és jelalakban is a mérés eredménye.
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Rabi oszcillacio *Na-ban
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Abra 7 - Rabi oszcilalcio mérés eredménye 2Na-ban, szimpla FID és spin echo+ phase cycling hasznalataval.

Fontos megjegyezni, hogy a méréseken a kékkel jeldlt magnitude mindig pozitiv annak
ellenére, hogy M, értéke pozitiv és negativ maximum kozott oszcilldl. Ez természetes, mert a
jelinket komplex szdmokkal reprezentaljuk, a magnitude pedig a valds és képzetes rész

négyzetébol tevodik Gssze, analog modon egy komplex szam abszolUt értékével.

z=a+ib, |z| =+/a? + b?

Hogy M, valos ertékét megkapjuk, elsének az alapszintet kell korrigalnunk, mely egy
illesztésbol konnyen megkaphato. Ezutan a valos és képzetes rész fazisaval kell korrigalnunk
a magnitude-ot, mely egyszertien annyi, hogy megszorozzuk a magnitude-ot a valds rész
eldjelével. A Rabi-oszcillacio pozitiv és negativ maximumat tekinthetjuk Ggy, mintha egy két
allapott kvantum rendszer |0) és |1) allapotai lennének. Ekkor a rendszer a két kvantumallapot
kozott oszcillal. Az, hogy két allapotu kvantumrendszerként tekintink a z-irdnyd spin
magnetizaciora, elfrevetiti a magspin alkalmazasat, mint kvantumbit, azaz qubit. Ez a késébbi

fejezetekben fog nagy hangsulyt kapni.
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Abra 8 - Korrigalt rabi oszcillacios jel 22Na-n, két &llapot kvantumrendszerként tekitnve.

Egy elterjedt és szemléletes abrazolasi mdd, ha a magnetizaciot a Bloch-gémbdn, egy egység
sugart 3 dimenzids géombon abrazoljuk. A Bloch-egyenleteket felhasznélva szimulalhaté a
Rabi-precesszio elméleti gorbéje. Erdemes lenne osszehasonlitani a szimulalt eredményt a
valosagban mérttel. Sajnos az NMR miikodésébdl kifolyolag a z-irdnyl méagnesezettség
kozvetleniil nem mérhetd, de a mért M, és M, ismeretében a Bloch-egyenleteket iterativan
megoldva megkaphaté M, értéke. A szdmolast a fuggelékben részletezem. A szimulalt

eredmények a 9. dbran, a mérésbol szamolt eredmények a 10. abran lathatoak.

10) |0)

1)

Abra 9 - Szimulalt 256 us ideig tartd Rabi precesszids gorbe 2Na-n.
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1)

Abra 10 - 4 mérésekbdl rekonstrudlt Rabi precesszié 2Na-n 256 us alatt. A gorbék hibai tébbnyire a mérési berendezések
t6kéletlenségébdl illetve a rekonstrukcios algoritmus instabilitdsabol adédnak.
Kozelebbrél megtekintve lathato, hogy a két gorbe alapjaban véve hasonlo, kb. ugyanannyi
periodust ir le és a relaxéacié mértéke is azonos. Ennek ellenére a rekonstruélt gorbe tartalmaz
par anomaliat is. Ezek szadrmazhatnak a mérési berendezés tokéletlenségébdl és a
rekonstrukcios eljaras hibaibol is. Egy ilyen lehet példaul, hogy a valésagban a relaxacié nem

tokéletesen exponencidlis, melyet a Bloch-egyenletek nem tudnak leirni.

Shimmelés

Amikor az NMR elméleti miikodésérdl beszéliink, sokszor elhangzik, hogy a Bo magneses ter
homogén. Sajnos a val6sagban az NMR méagnesek tere nem tokéletesen homogén. Ez adddhat
az NMR magnes tokéletlenségebdl, illetve a térbe helyezett anyagoktol, mint példaul a
mintatartd, vagy maga a minta. Az inhomogenitast természetesen szeretnénk lecsokkenteni,
mert ha minél tébb spin precesszal ugyanazon Larmor-frekvencian, annal élesebb és
intenzivebb lesz a mért jel, ezaltal javul a jel/zaj arany és a felbontas is. A shimmelés pont erre

ad megoldast.
Miikodés
A mintatartoban a minta korll ugynevezett shim-tekercsek vannak, melyekkel kiilonb6z6

térben valtozd magneses, azaz gradiens terek hozhatok létre, ezt szemlélteti a 4. abra. Ezekkel

a tekercsekkel probaljuk korrigalni az inhomogenitast. A folyamat egyszerii: folyamatosan
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mérjuk a minta jelét, és kdzben a shim-tekercsekre adott fesziiltseget allitjuk. Egyszeri
Okolszabaly, hogy a tekercseket gy allitjuk, hogy a frekvenciatartomanybeli jel intenzitasa
maximalis legyen. A shim-tekercsek mellett a mintatarto tartalmaz egy minta porgetd
berendezést (sample spinner). Ez képes a z-tengely koril forgatni a mintat, mellyel a 1étrejovo
forgasszimmetria miatt az X- és y-irany( térhibak hatasa jocskan csokkenthetd. Ez

shimmelésnél és méréseknél is hasznalatos.

Sample and spinner

Shim Coils ——»

Shim Stack

Abra 11 - Egy NMR mintatarto felépitése. Piros — shimtekercsek, kék — mintatarto, z6ld — minta helye és a mintaforgato.

A shim tekercseket két kategdridba soroljuk, tengelyiranydba/axialisba (axial) és radiélisba
(radial). A tengelyiranyu shim-tekercsek a z-irdnyd inhomogenitast befolyasoljak, a radialisak

X-y irdny0t, ez a 5. abran lathato.

Z axial

A | s

Abra 12 - Axiélis és radialis tekercsek tengelye a mintatartoh6z képest.

Forras: https://www.mn.uio.no/kjemi/english/research/about/infrastructure/nmr/manuals/miscellaneous/Shimming.pdf
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Emellett még els6- és tobbedrendii shim-tekercs is létezik. A tengelyiranyl shim-tekercset “Z”-
vel jelolik, a rendet pedig a matematikaban megszokott kitevé jeloléssel: Z* az elsé rendd, Z2
amasod és igy tovabb. Axial shimnél legtobbszor Z*, 72, 73, z*, Z° és Z8-ot hasznaljak, ezeknek
kiilénboz6 hatdsai vannak a jelalakra. Az 6. dbra szemlélteti Z*-ig, melyik shim tekercs milyen
jelhibat javithat meg. Erdemes megjegyezni, hogy a Z shimmek éllitasakor a mintat porgetjiik,

hogy a radialis shim hibak hatasat a shimmelés idejére csokkentjik.

/ J
_ _ e S ‘\\__ _,Jll _J __// ‘\_ S

Shims good shape Fal 73 n z4
to adjust: (reference)

Abra 13 - Tipikus jelhibak, amelyeket z-iranya shimtekercsekkel lehet javitani. Bal oldalt a referencia jelalak (Lorentz-
gorbe) [4]
A radialis tekercsek azok, melyek tartalmazzak X vagy Y-t, példaul a X, Y, XY, XZ, YZ, és
itt is megtalalhatéak magasabb renddi tipusok, mint a (X?-Y?)Z is. Fontos, hogy mig axialis
shimmelés kdzben porgetjik a mintat, a radialis shimmelésnél nem, mert pont azokat a hibakat

szeretnénk javitani, amit a porgetés valamelyest elfed.

Shimmelési eljaras
A shimmelés nagy tlrelmet igényel, 0-rél valé bedllitdsa egy lassu, iterativ folyamat.
Legtobbszor emiatt eldre elmentett, “aranylag” jo beallitdsokbdl indulnak ki, melybdl mar

gyorsan el lehet érni a sziikséges precizitast. A folyamat mindkét esetben hasonlé iterativ

1épésekbdl all, melyeket most csak vazolni fogok.
Axialis shimmelés:

1. A mintapdrgetést bekapcsoljuk.

2. Z'-et elkezdjiik allitani pozitiv vagy negativ fesziiltségiranyba és kozben mérjik a
frekvenciatartomanybeli jel amplitidéjanak maximumat. Ha a jel csokken, iranyt
valtunk. Addig megytnk, mig a jel maximalis.

3. Z%+ eltoljuk pozitiv vagy negativ iranyba egy bizonyos mértékkel. Ezutan Z'-et

gjraallitjuk a maximalis jelszinthez. Ha az j maximum nagyobb (tehét a jel nagyobb
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ezzel az (j Z? értékkel, mint az elézdvel), folytatjuk Z2 allitasat a valasztott iranyba. Ha
alacsonyabb, iranyt valtunk. Ha a Z? eltolas mar mindkét iranyba csokkenti Z*
optimalizalasa utan a jelszintet, akkor megtalaltuk az optimalis Z2 szintet.

4. Z2-vel analdg médon Z3, Z*4, Z°, Z° beéllitasa. Minden rendnél az dsszes alacsonyabb
rendet csokkenté sorrendben maximalizaljuk, ahogy a 2. 1épésben Z!-et.

5. Erdemes fejben tartani, hogy minél magasabb rendii tekercset allitunk, annal kisebb
hatésa lesz annak a jelre, tehat a magas rendl tekercseket nagyobb mértékben kell
eltolni altalaban.

Radialis shimmelés:

1. A mintaporgetést kikapcsoljuk.

2. Mieldtt elkezdjiik a radialis shimmelést, Z* és Z2-t be kell llitani.

w

Bedllitjuk X és Y-t (Ugy, ahogy az axialisnal Z!-et tennénk). Ezutan Z1-et
Ujraoptimalizaljuk.

Beallitjuk maximalis jelszintre XZ és YZ-t is, majd X és Y-t Gjradllitjuk.

Ezutan kdvetkezik XZ? és YZ2, mely utdn megint optimalizaljuk XZ, YZ, X és Y-t.
Ezek utan pedig X?-Y?2, XY, X és Y a sorrend.

Analdg modon folytassuk minden maradék magasabb rendi radialis shimtekercsre.

© N o o &

Végezetiil bekapcsoljuk a mintaporgetést és korrigaljuk igy is Z* és Z2-6t.

Fontos, hogy egy shimmelés addig érvényes, amig a mintatartot vagy a mintat nem mozgatjuk
a térben. Ha cserélni szeretnénk a mintatartét, vagy a mintat, de nem tudjuk garantélni, hogy a
minta ugyanarra a helyre kerll vissza, akkor a shimmelést Gjra végre kell hajtani. El6fordulhat,
hogy egy adott minta jele tal alacsony ahhoz, hogy shimmelni tudjunk vele. Ekkor tobb
csatornéds mintatartdval lehetséges a minta helyett az oldoszer jelét mérni és ezen végrehajtani
a folyamatot. Példaul az altalam hasznalt cytosine jele nagyon alacsony, de az olddszerként
hasznélt nehézvizben (D20) a deutérium nagy koncentracioban van jelen, igy erre kdnnyen
végrehajthatd a shimmelés. Természetesen, ha siker(lt egy aranylag jo shimmelést végrehajtani
az oldoszeren, a minta jele is nagy mértékben néni fog. Tehat miutdn az oldoszeren beallitottuk
a shimmelést, érdemes még megprobalni a minta jelén is elvégezni az eljarast, mert a

megndvekedett jel mar alkalmas lehet egy masodik, precizebb shimmelés elérésére.
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Kvantumszamitogép szimulacio

Miel6tt ratérnék a gyakorlati megvalositasra, szeretném felsorolni, milyen épitéelemek
sziikségesen egy kvantumszamitogéphez. Elsonek sziikségiink lesz qubitekre, azaz két allapota
kvantum rendszerekre. Sziikséges, hogy ezen qubitek kodzott valamilyen kdlcsonhatas is
legyen, példaul az 6sszefonddas elérése érdekeében. Ha mar vannak qubitjeink, ezeken
szeretnénk kvantumalgoritmusokat futtatni. Egy kvantumalgoritmus lebonthatdé kvantum
kapuk Osszessegere, tehat qubitjeinken kvantumkapukat is kell tudnunk implementélni. Az
algoritmus utan pedig ki kell olvasni az eredményt, ami azt jelenti, hogy el kell tudnunk végezni
a rendszeren egy kvantum tomografiat (QST — Quantum State Tomography) is. Tehéat

sorrendben a kdvetkezokre van sziikség:

1. Két allapoti kolcsonhatd kvantumrendszer
2. Kvantumkapuk

3. Kiolvasas

A kovetkezOkben be fogom mutatni, hogy a cytosine hasznélata ezek mindegyikére ad

megoldast.

Cytosine, mint 2 qubites rendszer

A cytosine a DNS egyik alkotéeleme, de szamunkra jelenleg nem emiatt érdekes. Ami miatt
viszont sokkal inkébb, hogy ha feloldjuk nehézvizben (D20), akkor hasznalhaté 2-bites
kvantumszamitogép szimulatorként is egy magas felbontasi NMR késziilékkel. Erdemes
sorban haladni a fent emlitett kvantumszamitogep elemeken, igy kezdjik a qubit alapjaul

szolgélé magspinekkel.

Mar emlitettem a Rabi-oszcillacional, hogy a magspin z-irany( magnetizacioja tekintheté két
allapotu  kvantumrendszernek. A maximalis pozitiv z-irAnyd magnetizéciot tekintjik
alapallapotnak, azaz a |0)-nak, melybe a rendszer relaxalni fog a B, magneses tér miatt. A
negativ maximum pedig |1). Ez elképzelheté a Bloch gémbon (10. abra) egy egység hosszh
felfele és lefelé mutatd vektorként, sorrendben. Mivel a magspin a kvantummechanika
torvényei szerint viselkedik, kimondhatd, hogy ez egy két allapotd kvantumrendszer. Ahhoz,
hogy két kiilonb6zd qubitunk legyen, tehat méréskor meg tudjuk kiilonbdztetni a két qubitet,
szilkséges, hogy mas Larmor frekvencidjuk legyen. Hogy ezt belassuk, tekintsiik meg

kozelebbrdl a cytosine felépitését, mely a 14. dbran lathato.
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Abra 14 - D,0-ban oldott cytosine molekula felépitése. Pirossal van jeldlve a két hidrogénatom, melyek magspinjei alkotjak
a két qubitet.
Ha a cytosinet viz helyett nehézvizben oldjuk, akkor hidrogén helyett deutérium fog belekétni
a molekulaba, ennek eredménye a 14. abran a legfelsd és legalsé ‘N atom mellett lathaté D
(®H). Ez azért sziikséges, mert igy a molekulaban csak két ‘H atom marad. Ez a két
hidrogénatom, melyet az abran pirossal jeloltem, eltéré kémiai kornyezetben van, emiatt eltérd
kémiai eltolédasuk (chemical shift) lesz az NMR spektrumukban. A chemical shift eltolodast
jelent a Larmor-frekvenciaban egy szabvanyértékhez képest [5], tehat a két hidrogén jele
elkulondl frekvenciatartomanyban. Megvan tehat a két qubitiink, de sziikséges, hogy ezek kozt
kdlcsonhatés is legyen, melyet a J-coupling fog biztositani. Ezt a kdlcsdnhatast a molekulaban
1év6 kotések kozvetitik a magspinek kozt, és eredményeképp a %—es magspinek jele két cstcsra

fog szakadni, melyek tavolsaga par Hz nagysagrendii. Ezt a kolcsonhatast fogjuk hasznalni a

késObbiekben egyes qubit transzformaciok implementalasakor.
Erdemes megemliteni a cytosine relaxacios idejeit is [6].
T,=74s T,=325s

Ezek rendkiviil lasst relaxacionak szamitanak a 1étezd kvantumbit architekturdk kozt, mely a

folyadék halmazallapott NMR qubitek egyik nagy elénye.

Rendszer fizikai leirasa

A Hamilton-fggvényt felirva precizebben is megvizsgalhat6 a kvantumrendszer. A Hamilton
fliggvény felirhato két rész, a statikus magneses tér miatt megjelend a Zeeman hatas és a J-

coupling 6sszegeként.

Hqubit = Hzeeman + H]

18



A Zemann Hamilton-fiiggvénye megadhatd a kovetkez6 alakban, ahol (1 — 0)B az effektiv

magneses tér (o az arnyékolési konstans), y a giromagneses faktor és I a magspin.
Hzeeman = —¥(1—0)B - I

A J-couplig az atommagok spinjei kozti kolcsonhatast irja le, igy ez a kovetkez6 alakban irhatd
fel:

H] = 27-[]1][1 'Ij

ahol J;; az (i, j) spinek kozt hatd J-coupling tenzor. Izotrop folyadékok esetén ez csupan egy

konstans, ekkor a kolcsénhatast scalar couplingnak nevezik. igy mar felirhat6 a teljes rendszer

Hamilton-fliggvénye.

Hyendszer = Z —y(1 - 0)§ ’ T; + z Zn]ijTl) T])

i (L)) %]
Erdemes abrazolni ez alapjan az energiaszinteket és a koztiik 16v6 atmenetek frekvenciajat. A
Fourier-térben mért jel felfoghatd Ugy, mint azon frekvenciak, amikkel gerjeszteni lehet a
rendszert. A gerjesztes utani relaxacio soran emittalt fotonok frekvencidja az energiaszintek
kozti energiakiilonbséggel lesz egyenld, azaz a Larmor-frekvencia a rendszer gerjesztési
frekvenciaja. Fontos kiemelni tehat, hogy nem energiaszinteket, hanem ezek kozotti
atmeneteket mériink az NMR-ben. Az energiaszintek kézt minden atmenet egy kilon csicsot

fog alkotni tehat a frekvenciatartomanyban, ezt abrazolja a 15. abra.

Lathatd, hogy a Zeeman hatds és a J-coupling két feles magspin esetén egylttesen két
duplacsucsot eredményez. Cytosineban a Zeeman hatas két cstcsa 5.96 ppm és 7.48 ppm-nél
van, a J-coupling pedig egy ~0.025 ppm-es felhasadast okoz. A ppm jelentése parts per million,
azaz egy 107%-os faktort jelent. A méréskor hasznalt 7 T-s B, térben a proton jele ~300.25
MHz, azaz a két csucs tavolsaga kb. 456.38 Hz, mely 6sszhangban van a méréssel. A J-coupling

mérésbol szarmazo mértéke ~7.629 Hz, mely dsszhangban van a masok altal mert adatokkal

[7].
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Abra 15 - Konstans magneses tér mellett két feles magspin kozt 1étrejévo energiaszintek és az atmenetek frekvenciai. Az alsé
kis abrak szemléltetik, hogy minden kiilonbozo frekvencidju (energiakiilonbségii) atmenethez tartozni fog egy jel az NMR
spektrumon. Bal oldalt és kdzépen csak a Zeemann hatas van bekapcsolva 1 és 2 magspinre, sorrendben. Jobb oldalt 2

magspinre a J-coupling altal okozott hatést is bekapcsoltuk, mely 8sszesen 4 cslcsra osztja a jelet.
Shimmelés gyakorlati hatasa

Az elébbiekben kiszamolt J-coupling frekvencia rendkivil alacsony, 10~8-o0s nagysagrendii.
A shimmeletlen NMR jelszélessége 50-100 Hz, igy lemérve a cytosine spektrumat nem lathatd
a J-coupling okozta felhasadas. A mért spektrum a 16. abran lathatd. A cytosine Zeeman hatas
okozta két csucsa szépen megjelenik a megkapott frekvenciakilonbséggel. A cytosine
oldasahoz hasznalt 99.9%-os tisztasagl nehézvizben megtalalhaté maradék *H atomok miatt,
melyek H>O-t és DOH-t forméalnak, egy harmadik, nagyobb jelet is lathatunk ~4.8 ppm-nél.
Ez szdmunkra zavard, de lagy pulzusok alkalmazasaval el lehet nyomni, intenzitasat nagyban

csOkkenteni.

Miutan shimmeltem a méagnest, a D.O-n mért jelszélesség 3 Hz, azaz 0.01 ppm ala ment. Ez
mar elég jo felbontast tesz lehetévé a J-coupling mérésere. A 16. abran lathat6 a shimmelt

mérés eredménye, ahol mar megjelent a keresett felhasadas.
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Abra 16 — Felill: A shimmeletlen cytosine spektrum. A vizszintes tengelyen a 0 Hz pont a beéllitott Larmor-frekvencia,
melyen a pulzus és a lekeverés torténik. A két kisebb csiics a cytosine Zeeman hatés miatt létrejovd két csiicsa ~456 Hz-re. A
J-coupling egyaltalan nem lathatd. A jobb oldali nagy jel a 99.9%-os tisztasagl nehézvizben megtalalhaté maradék *H-hoz

tartozik.
Alul: Shimmelés utani spektrum a két csticsra nagyitva. A két cstcson a shimmelés utan megjelent a 7.629 Hz-s J-coupling

okozta felhasadas. Kézépen a kis csucs egy alapvonal okozta anomalia.
Minta preparalas

Ahogy mar sokszor emlitettem, a cytosine mintat nehézvizben kell feloldani. A

szakirodalomban fellelhet6 oldhatésagara 0.07 M és 8.0 % értékeket talalunk [8].

Tapasztalatok alapjan 7.0 mg cytosine teljesen feloldodik 1 mL nehézvizben, a mintak
készitésehez ezt az értéket hasznaltam. A mintakat kvarc kapillaris cs6be helyeztem, melyeket

ezutan lezartam. A mintakat az egyetemi laborban készitettem.

Kvantum allapot tomograéfia

Kvantumszamitogépeknél alapvetd sziikséglet, hogy ismerjiik a qubitjeink allapotat. Egy

o

kvantumrendszer allapotat pedig meg lehet adni egy striiségmatrixxal. Tehat ahhoz, hogy a
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qubitjeink allapotat ki tudjuk olvasni, sziikséges, hogy felépitsiik a rendszer stirliségmatrixat.
Erre hasznalhaté a kvantum allapot tomografia, a szakirodalomban Quantum State
Tomography (QST).

Elmélet

Egy n elembdl allo 2 allapotd kvantumrendszer siirliségmatrixa felirhaté egy 2" X 2"-es
komplex matrixként, ezt kell eléallitanunk. A kvantumrendszeriink Hamilton-fuggvényében
csak a Zeeman és spin-spin kdlcsonhatasok vannak, melyek kifejezhet6k a Pauli-matrixok
alkotta bazisban {1, Oy, Oy, O'Z}, ezert erdemes ebben a bazisban dolgoznunk (A Pauli-matrixok

kifeszitik a 2D Hilbert-teret, amelyben a qubitjeinket leirjuk). A rendszer siirliségmatrixa

megadhato a Pauli-matrixok segitségével a kovetkez6 alakban [9]:
p= ZZ Z Cij.xk0; 0 Q ... oy
i K

Ahol ¢yy o = zin’ Cijk =0, Q0 ® ..Q ay), i,j...ke{0,x,y,2} és o, = 1. Tekintsik

elészor az 1 qubites esetet, amikor egy spin alkotja a kvantumrendszert. Ekkor a Hamilton-
operator csak 1 spinre haté Zeeman tagot tartalmazza, mely Pauli matrixokkal a kovetkezd

alakban adhat6 meg, ahol az operatorjeldlést a késdbbiekben elhagyjuk.

~ 1
Hy = 5 WL0;

Ahol g, az z-irany( Pauli-matrix és w; a Larmor-frekvencia. Az NMR-ben mért jel, mely a

spinek precesszalasabol szarmazé indukalt dram, a kovetkezd alakban fejezhetd ki

S(t) ~ Tr{e‘thpeth Z(Ikx — ilky)} =Tr {peim Z(lk,x - ilk,y)e-th}

k k
ahol a méasodik atalakitasban a nyom operator ciklikus tulajdonsagat hasznaltuk ki, illetve
L = Zin (L ® ... 0y ... ®I,,) ak-adik magspin x-irnya spinkomponense. Behelyettesitve a

Hamilton-operator alakjat kapunk egy 6sszefliggést a mért jelre, ahol az | felsé index az
identitas transzformaciét jeldli. A szamolas a fliggelékben talalhatd, itt csak az eredményt

kozlom.

S'(t) ~ [Tr{poy} — iTr{pao, }] et
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A siirliségmatrixhoz sziikséges (oy) €s (o, )-t a gyakorlatban ugy kapjuk meg, hogy Fourier-
transzformaljuk a jelet és integraljuk a valds, illetve képzetes részét, sorrendben. Viszont

emellett szilkség van (1) és (a,)-re is. Az el6bbi megkaphato a Tr{p} = 1 0Osszefliggés

segitségével. Az utobbit forgatasokkal tudjuk megkapni, melyeknek alakja X = e 2%y =

e'lgc’y. Az X forgatas o,-t —o,-re alakitja, az Y forgatas o,-et o,-ra. Ezaltal a forgatott jelek:

§¥(t) ~ [Tr{poy} + iTr{pa,}] e'*

SY(6) ~ [Tr{po,} — iTr{po,}] et
Ezek utan mar fel tudunk irni atlagolassal egy kozelitést a varhat6 értékekre

(o) = C-avg[Re{S"(0)}, Re{S*(0)}]
(o) = —C - avg[Im{S'(0)}, Im{S" (0)}]
(0,) = C-avg[Im{S*(0)}, Re{S" (0)}]

Ahol C egy konstans faktor, mely fligg a mérés kortilményeitdl, pl. a vevd erdsitésétol, a
mintaban 1évo spinek szamatol €s stb., emiatt ezt utdlag az eredmények alapjan allitjuk be.
Ezekkel pedig mar megadhat6 a rendszer siiriiségmatrixa.

1
p= El + (O-x)o-x + (O-y)o-y + (O-Z>O-Z

Két qubites esetben is meg lehet adni analég mddon a sirliségmatrix felépitését. Ezen
szamolasok hosszlak, ezeket a fliggelékben részletezem. Erdemes megjegyezni, hogy a
quantum state tomography (QST) eljaras mellett vannak ennél precizebb mddszerek is, pl. a
maximum likelihood estimation [9]. Ezekkel ezen kutatas soran nem foglalkozunk, de komplex

kvantumalgoritmusnal sziikség lehet a QST-nél pontosabb mddszerekre is.

1-qubites rendszer tomografiaja

Elveégeztem a tomografiat H20O-n, melyben az egyedili hidrogénatom alkotja az 1 bites
kvantumrendszert. Ehhez elég 3 mérés, az I, X és Y transzforméacio végrehajtasa. A termikus

egyensulyban 1év6 viz fenti modon eléallitott stirliségmatrixa (C = 1e~7):

P 28.83 —4.77 + 4.291']
Pr0 = [_477 — 4.29; —28.83
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Abra 17 - A siirliségmatrix vizualizacidja termikus egyensiilyban lévé HO-ra. Bal oldalt a valds, jobb oldalt a képzetes rész

lathato.

Az eredmények visszadjdk a vartakat, a termikus egyensulyban 1évd viz nagyrészt tiszta
allapotban van, mert a f6atlé elemei dominalnak. Az off-diagonalis elemekbdl szamolhat6 egy
atlagos szogelfordulés a z-tengelyt6l, mely 6 = 9.26°-nak felel meg. A mérés shimmeletlen

magnessel tortént, igy ezen még shimmeléssel lehetne javitani.

Erdemes leellendrizni az eredményeinket azzal, hogy a tomografia elétt alkalmazunk egy X (%)

vagy egy Y (E)-es forgatast. Ezek eredményei:

X _ —5.74 9.04 + 36.311']
P 9.04 — 3631 5.74

v _ 1.65 37.72 — 9.13i]
P 37.72 + 9.13i ~1.65

A stirliségmatrixok teljes 6sszhangban vannak a vart eredményekkel. Az X forgatds az off-
diagondlis képzetes részére transzformalta a spinek nagyrészét, az Y pedig a valdsra, mely
tokéletesen reprezentalja, hogy a forgatasok igazabdl a mérési bazisunkat (X, y, z tengelyt)

forgattak el.

2-gubites rendszer tomografiaja

A termikus egyensulyban 1évé cytosine siiriségmatrixa vizualizdlva a 18. abran lathato. A
stirliségmatrix csak ardnyaiban adja vissza a magneses tér nélkiili egyensulyi allapottol valod

[TT), |TL), [4T), | 41) eltéréseket. Ezt a C konstans nagyban befolyasélja, az eredmény

. . . s oz _ ;s 1
szemléltetése miatt ezt nagyra allitottam. A valdsagban kb. 1e™> -es eltérés van az 7 laxa
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matrixtol [10]. Az abran csak a valos rész lathatd, a képzetes rész nagysagrendekkel

alacsonyabb, elhanyagolhato.

Abra 18 - Termalis egyensilyban lévé Cytosine rekonstrudlt siiriiségmatrixanak valos része. A magas, kék szanii cstics
tartozik a |11} allapothoz, a piros a | L)-hoz. (C = 1e7>)
Az eredmény egyezik a vartakkal. A |TT)-hez tartozd magas, kék csucs mutatja, hogy a spinek
bealltak az energia szempontbdl legkedvez6bb allapotba, mig a | ) allapotban a legkevesebb
spin talalhato. Az ellentétes spinii allapotok kis mértékben, de megfelel6 ardnyban (kicsit tobb
|TL), mint |41)) vannak jelen. igy minden egyezik a termikus egyenstlyban vart értékkel.
Ezaltal elmondhatd, hogy sikeriilt kiolvasni a 2 kvantumbit értékét, mely egy alapvetd

szukséglet a kvantumszamitogepekhez.

Tobb qubites kapuk

Toébb bites kvantumkapuk nélkil nem tudnank kvantumalgoritmusokat futtatni a
kvantumszamitogép szimulatorunkon. Ahhoz, hogy barmely kvantumalgoritmust meg tudjuk
valositani, sziikség van egy univerzalis kvantum kapukra. Ez olyan kvantumkapuk halmaza,
melyekkel felirhatd barmely masik kvantumkapu. Egy ilyen halmaz lehet pl. a forgatasok,
fazistolas (phase shift) és a CNOT kapu Osszessége. Ezekbdl a kovetkezdkben kiemelném a

forgatasokat ¢s a CNOT kaput a kovetkezdkben.

Forgatasok, CNOT

A 2-bites forgatasok impementacidja NMR-ben egyszeriieck, mert a forgatasok az
alapmiiveleteink. Az XX, YY forgatas megvalosithatd akar egy X, Y irany kemény pulzussal,
mely mindkettd qubitet forgatja. Ha sziikség van kevert forgatasokra (IX, XY, stb...), akkor
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lagy pulzusokat kell alkalmaznunk. Alapvet6en tobb csatornas NMR késziilékkel konnyen

kiadhato két kiilonb6z6 frekvencias lagy pulzus, melyek elvégzik a kivant forgatast.

Az éltalam hasznalt NMR er6sito csak 1 csatornaval rendelkezik, igy a fenti tobb csatornas
pulzus nem johetett széba. Egy csatornaval is megoldhatd a probléma jelkeveréssel. Ha egy
adott v; frekvencias jelre rakeveriink egy v, frekvencias szinusz jelet, akkor megjelenik az
0sszeg- és kilonbségfrekvencia, tehét az eredeti jelalak v; + v, és v; — v, frekvencias
valtozata. Ezt kihasznalva a két kvantumbitunk kilon forgathato, v, -et a két cytosine jel kdzé,
v,-t a Zeeman hatas okozta felhasadasi frekvencia felére allitatva. Az 6sszegfrekvencian
megjelenik a rakevert jel +¢ fazisa, mig a kilonbségfrekvencian —¢. Viszont megjelennek
nem kivant fazistolasok is, példaul amiatt, hogy az NMR-ben 1év6 heterodin detektalas csak
azt garantélja, hogy a bedllitott v, frekvencia fog fazishelyesen lekeverédni a vevében. A
felkevert frekvencidk emiatt fazistolast szenvednek, mely a kiadott pulzus hosszatol fugg. Ez
elkertilhetd, ha a pulzushossz a felkeveréshez hasznalt v, frekvencia periodusanak egész szamu

tobbszordse, vagy egyszertien kiszamoljuk €s kompenzaljuk a fazistolast a jelben.

Kutatasom soran implementaltam az désszes (11, IX, 1Y, X1, XX, XY, YI, YX, YY) forgatast.
Egy XY pulzus hatasa a kovetkezd abran lathato.

képzetes

-

valos

T T T
300.2489 300.2491 300.2493 300.2495 300.2497

frekvencia [MHz]

Abra 19 - Cytosine mintan alkalmazott XY forgatés hatasa. Zoldel a képzetes, pirossal a valos rész lathato. Jol

megfigyelhetd a két csiics kozotti g—es fazistolas.

A spektrumon lathatd, hogy a két csucs kozott g-es faziskulonbség van, mely megfelel az

elvarasoknak.

26



A CNOT kapu maér egy 0sszetettebb pulzusszekvenciat igényel. Ennek lényege, hogy az egyik
qubit allapota alapjan vagy meghagyja, vagy negélja a méasik qubitet. A CNOT megadhatd
matrix alakban [11]:

100 0
o1 0 0
CNOT =15 o9 o 1
00 1 0

Ez a transzformacio felirhatd forgatsok és késeltetések Osszességével, az ezt megvalositd

pulzuszekvencia:

1
G =g G)

Ahol az 1-es jeldli a control qubitet. Ez a CNOT megvaldsitas nem tartalmaz faziskorrekciokat,

de a kovektez6 fejezeben targyalt temporal averaging folyamathoz ez 1ényegtelen.

Pszeudo-tiszta allapot eléallitasa

A kvantumalgoritmusok egyik fontos alaplépése, hogy a bemenetet elokészitjiik. Ilyenkor a
kezdeti qubitjeinket szeretnénk a termikus egyensuly helyett egy tiszta allapotba hozni (pl. csak
|TT)). Ez ilyen magas hémérsékleten nem lehetséges, de egy ugynevezett pseudo-tiszta
(pseudo-pure) allapotot létre Iehet hozni. Ennek Iényege, hogy a egy olyan allapotot hozunk
létre, mely szétbonthaté egy (magneses tér nélkili) egyensilyi és egy tiszta részre.

Strtiségmatrixokkal reprezentalva 2 qubites esetre:

L0 00 100 0
_ 1o 1 0 0 000 0
P=PeqtPpure =710 0 1 oflT% 0 0 0 o

000 1 000 0

ahol a nagysagrendje kb. 10~> [10].

Szamos madszer létezik pseudo-tiszta allapot elérésése NMR-ben, a teljesség igény nélkiil:
temporal averaging [10], spatial encoding [12], logical labeling [13], spatical averaging [14].
Ezek kozul a kutatdsom soran a temporal averaging modszert hasznalom, mert ehhez elég a

CNOT kapu implementécidja.

Ha a tiszta |TT) allapotot szeretnénk el6allitani, a maradék 3 allapot zajt jelent szamunkra a

méresben. Viszont lehetséges a maradék 3 allapotot kvantumkapukkal Ggy permutalni, hogy

27



ezek kiatlagolodnak 3 mérés alatt. Az els0 mérés a termdlis egyensulyt méri, ennek

transzformacioja P, = I. A termikus egyensuly stiriségmatrixa:

L0 00 1 0 0 0
1o 1 0 o 0 06 0 0
P=7lo 0 1 o/T% 0 0 -o06 o

00 0 1 00 o0 -1

A masodik permutéljaa |[Tl) — [1T), 1T) = L), [I1) — |T!) allapotokat, transzformécidja a

kovetkezo:
1 0 0 O
10 0 1 O
Pi=10 0 0 1
0 1 0O
Ennek hatédsa a bemenetre:
" 1 0 0 O 1 0 0 0
t+_210 1 0 O 0 -0.6 0 0
Por =210 0 1 o/T% 0 0 -1 o
0 0 0 1 0 0 0 0.6

A harmadik transzformécié az inverze permutaciot hajtva vegre P, = Pf:

L0 00 1 0 00
t+_ 1o 1 0 0 0 -1 0 0
PpRy =710 0 1 o|/T% 0 0 06 0
00 0 1 00 0 —06

) L0 00 10 0 0
IS, or_1lo1 0 0 0 —0.333 0 0 _
pPPS_3ZPlpPi_40 0107 o0 -0333 o0
l 00 0 1 0 0 0  —0333
) 1 0 0 0] [1333 0 0 0
_(1_ 0100 0 0 0 0
‘(4 0'333“)0 o1 0f 00 o0 o0
ooo0ou Loo oo

Ezen két transzforméciot az eldz6 alfelejezben emlitett CNOT kapukkal lehetséges
megvaldsitani. Mindkét transzforméacional ket CNOT kaput hajtunk végre egymasutan a két
qubiten. Az, hogy az els6 control bit az 1-es vagy a 2-es qubit, meghatarozza, hogy P, vagy

P,-t valositjuk meg. A pulzusszekvencia a kdvetkezo [10]:
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LSy
1 25357
P] 90, 90y
SIS,
2 acqu
90, 90y
ooy
. &,
P2 90, 90y
SIS,
2 “acqus
90, 90}/

Abra 20 - P, és P, transzformaciokat megvalosit pulzusszekvecniak. Az 1-es jeldli az egyik, a 2-es a masik qubitet. A

transzformécio két CNOT kaput tartalmaz, felvaltva egymés utan a két qubiten.

Lathat6, hogy a fentebb emlitett CNOT kapukkal analég a jelolt pulzusszekvencia. Ha
sikeresen létrehoztuk a PPS allapotot, akkor megvan mindenink, hogy kvantumalgoritmusokat

tudjunk futtatni.
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Konkl(zi6

Kutatdsom soran megvizsgaltam, milyen nehézségek adodnak egy kvantumszamitogép
implementélasandl. Sziikséges, hogy magas felbontasi NMR készulékink legyen, melyhez
elengedhetetlen a shimmelés. Szemléltettem, hogy lehet technoldgiai akadalyokat legy6zni
egyszerli megoldasokkal, pl. a jelkeverés a tobb csatornas erésité hianya miatt. Emellett
bemutattam, hogy lehet 1 és 2 qubites kvantumrendszereket kiolvasni Quantum State
Tomography eljarassal. Végezetil a bemenet preparalasat is bemutattam temporal averaging
maodszerrel. Ezekkel a technikakkal mar mindeniink megvan, hogy kvantumalgoritmusokat

futtassunk kvantumbitjeinken.

fgy, hogy minden rendelkezésre all, a kozeli jovében elkezdem a kvantumalgoritmusok
implementalasat, mellyel tényleges kvantumszamitdgépként fog funkcionalni az NMR. Bar a
2 qubit nem tiinik soknak, mar ezen is lehet egyszer algoritmusokat futtatni, mint pl. a Deutch
algoritmus [15]. Létezik emellett szdmos mas anyag, mellyel 3-5 qubites rendszert is lehet
létrenozni [16]. Ezekkel maér futtathatéak bonyolutabb algoritmusok is, pl. pszeudo-
Osszefonodas létrenozésa [17], vagy akar a hatékony faktorizacidra alkalmas Shor algoritmus
futtatasa [18].

A 2000-es években kiderilt, hogy a folyékony halmazallapotd NMR kvantumszamitogép
szimulatorok nem elég jol skalazhatéak ahhoz, hogy valodi kvantumosan megoldhatd
problémakat szamoljanak [16]. Ennek ellenére nagyon kevés helyen folyt ilyen jellegii
gyakorlati kutatds, hazankban pedig egyeltalan nem. Munkam soran kozel keriltem egy
kvantumszamitogép megvalositdsdhoz, melynek megvalositasa elérhetd kozelségben van.
Ezzel talan valamelyest eldrelenditettem a hazai kvantumszamitogépek iranti gyakorlati
kutatdsokat ¢és eredményeket, mely remélhetdleg motivalja ¢és segiti a hazai

kvantumtechnolégiai kutatasokat.
Kdészonetnyilvanitas

“A munka létrejottét a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal, valamint az
Innovaciés és Technoldgiai Minisztérium tamogatta a Kvantuminformatika Nemzeti
Laboratorium, illetve a HunQuTech (No. 2017-1.2.1-NKP-2017-00001) és K137852 szamu
OTKA palyazat révén.”
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Flggelék - A
Egyenletek

Bloch egyenletek iterativ megoldasa

Bloch egyenletek:

d X
N?t(t) =y (M,(©O)B(), — M,(t)B(t),) — MTEt)
dlvgt(t) =y (M,()B(t), — M (D)B(D),) — MyT(t)
2
= M,(t) - M
I‘/C[lt(t) =y- (Mx(t)B(t)y — My(t)B(t)x) _ #
1

Forgd koordinatarendszerben a z-irAnyii B, magneses mez0 forgatd hatasat kitranszormaltuk,
emiatt B;, mivel eredetileg pont Larmor-frekvencidval forgott, konstans lesz, és az egész tér
megadhato a kdvetkezo alakban.
By
Brot = B y
B,
Mivel a mérések eredményébdl szarmazo jel nem folytonos, hanem diszkrét, felirhatjuk az 1d6t

diszkrét, egyenletes eloszlasu sorozatként, melyet t,-el jel6lok. Emellett a mérésbdl ismert

M, (t,) és M,(t,), ezekbdl pedig M (tr) g My (En)

megadhaté a differenciahdnyados

egyenletével.

de(tn) — _Mx(tn) - Mx(tn—l)
dt ty — th_q

Ezt hasznalva felirhatunk egy 6szefuiggést B, (t,,) és By (t,)-re.

1 (dMégt”) + MyT(Zt”)) + M, (t,)B,

By (tn) = Y M, (t,)
1(dM,(t, M, (ty
o (Fat+ ad) e,
B(fn) = Ma(6)
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Ebben az egyenletben M, (t,) ismeretlen. Az iterativ megoldasban M, (t,) helyett M, (t,_,)-

et hasznaljuk.

1 (dMyan) N MyT<tn)>

y dt + Mx(tn)Bz

Bx(tn) B Mz(tn—l)

Az igy kiszamolt B,(t,) €s B,(t,)-t felhasznalva meg tudjuk adni dMZ—Et“)-t, melybol

megadhaté M, (t,,) a harmadik Bloch egyenlettel.

dM,(tn) _

M,(t,-1) — M
dt V(Mx(tn)By(tn) - M)’(tn)Bx(tn)) _ (tn-1) 0

Ty

dM,(tn)

Mz(tn) = Mz(tn—l) + dt

(tn - tn—l)

Ezt az iteraciot hasznalva megkaphato M, (t,,), mellyel mar abréazolni tudjuk a mérést a Bloch

gébmbon.

1D tomografia

Az NMR jelet a kovetkezOképp adhatjuk meg a Hamilton-operatorbol 1D-ben:

S(t) ~Tr {pethZ(Ik,x — L'Ik,y)e‘““}
K

- 1
Hy = _EwLUz

WL wt wt
et2797t = 1¢os (7> + io, sin (7)

Az elso egyenletben 1 qubites rendszerben a szumma csak 1 tagot tartalmaz, igy elhagyhat6 a

k indexelés. Behelyettesites utan:

S(O)~Tr {pe—i%azt E (0 - iay)] ei%azt} _
=Tr {p (1cos (%t) — 0, isin (%t)) E (ax — iay)] <1cos (%t) + o, isin (%))} =
=Tr {p E (cos2 (%t) — sin? (%t) + 2icos (%) sin (%t) ) (ax - iay) ]} =
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Tr {p E (cos(wt) + isin(wt) )(oy — ioy) ]} = Tr{p[e*t (o, —igy) |} =
= [Tr{po,} — iTr{pa,}] e'*
2D tomogréfia

S(t)~Tr {pe”” Z(Ik’x — ilk,y)e‘”“}
%

1
=—(L® .. Opr.. ®ly)

I, x-et behelyettesitve 2 spinre (1 és 2):

o1 .
St)~Tr {pe”“z 01, ®1—-i0;, ®1+1Q 0y, —1Q iy, e‘lHt}
0 1 . 0 —i1
“1'x®1=[1 ol’ wl"‘®1=[i1 7]
o 0 o 0
1®0x =g Gx]' 1® oy = Oy Gy]

Két spinre a Hamilton-operator tartalmazza mindkét spin Zeeman tagjat és a J-coupling tagot
is.
1

Y le 0’1,2 -

H,=—
2 2

T
EwLZO-Z,Z + 511201,2 X 0;,,

Ahol mindharom tag kommutal egymassal, és 61, = 01, ® 1és0,, = 1 Q 0, ,.

) res(2

> )+612®1151n< Lz ))(1@1 os(

+1Q oy, isin (w;2t>) (1 ® 1cos (”Tt 112> +01, ® 0, isin (T /12))}

L (o t\\ 1
) 012®115m< 21 ))Z[O'LX

)

S~ Tr {p (1 ® 1cos (%t]u> — 01, ® 05, isin (%t]lz)) (1 ® 1cos (szzt) —-1Q® 0, isin (

®1—ially®1+1®ozlx—1®icrz,y] (1®1cos(

Ezt egy korilményes szdmolassal a kovetkez6 alakra hozhatjuk:
S"T() ~[Tr{posx } + Tr{po, ® 0,,} — iTr{posy } — iTr{poy, @ o‘z_z}]ei(war mj2)t 4
+[Tr{payy } — Tripoy, ® 0,,} — iTr{pey, } + iTr{poy, ® a,,}]e( @1~ )t 4
+[Tr{payy } + Tripoy, ® 0,,} — iTr{pe,, } — iTr{poy, ® 0, }]el(@Lat W)t 4

+[Tr{pos. } — Tr{po,, ® 0,,} — iTr{po,, } + iTr{po,, ® azyy}]ei(“’LZ' mJ12)t
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A forgatott jelek ebbdl konnyen megkaphatoak, S (t), S™ (¢)-nél o, és o, alakul az 1 bites esettel analég
moédon g, ,-vé, S*(t), S (t)-nél o, , és gy, alakul &, S¥*(t), SV (t), S¥V(t), SY*(t)-¢l pedig mindkettd az

eddigiek szerint. Ha megkaptuk az dsszefliggéseket mind a 9 forgatott jelre, megadhatjuk az operatorok varhato
értékeit:
(01, ®1) = C-avg(Si}, S§., S&, S, SI¥, SI¥, STy, S37, ST¥, S5, STY, S8

ir
(01, ® 1) = =C - avg(Sii, S3i, 511, 31, 13, S5t Sit» Sat, ST, S35 S 31
(01, ®1) = C-avg (S}, 3, S11, 37, SI¥, S37%, S, S5, ST, S37, STy 3
(1® 0y,) = C - avg(Si,, Sit, S, Si, S31, ST, S5, Si¥, SE¥, Sa%, S5y, s&Y
(1@ 03) = —C - avg(S3;, Si, S5, Sa, S350, Sil, S31, 4t S5, 4, S50, 541D
(1©0,,) = C - avg(SL, SIX, S, SIY, SXX, SXX, XY, SAY  S¥¥, SYX, S¥Y, S1Y

(012 ® Oy x) = C - avg (=S}, Siy, =S4, S, —=SiY, S5, =S5, Si¥

<U1x ® 0, y) =C-avg (Slr' _52rr5§1{' _Sg'slr ’ _Szr rsélzy' _SZY)

(012 ® 03,) = C - avg(Sih, —S31, &, — S, =S4, S, =S¥, SiF)

(01, ®0p) =C avg(SiY, —S31, S5, —Sit, S5, =S¥, S, —S37

(01, ® 05,y) = C - avg(=Sii, S3i, — 3/, Sa, =S11*. S5, =537, Sa)

(01, ® 03,) = C - avg (=i}, S5, =1, S50, S5, =S, 537, =S4)

(01, ® 0,) = C - avg(S3), Sit, Si¥, —Si¥, =S, S5, —St¥, S5

(01, ® 03) = C - avg(— Sitr Sats =S50, Si¥, S35, =S5X, ST, =535

(le ® 03, z) =C- avg(su ’ _SZXLI' Slr' _Szrrsé)l(r _Sﬁ(' S3r' _Sz{};

Ezekbdl eldallithato a teljes rendszer slirliségmatrixa:

1
p= Z 14><4 + (O-l,x X 1)(0-1,x X 1) + -t (al,z K 0'2,2)(61,2 K 0-2,2)
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