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ONSOZ

Teknolojideki hizli gelismeler ve boyutlarin minyatiirlesmesi, klasik iletisim ve bilgi
teknolojilerini yoneten yasalarin kuantum yasalarinca belirlenmesine neden olmustur.
Bugiine kadar klasik elektronik ve enformasyon yasalari ile gelistirilen teknoloji gliniimiizde
sinir noktaya dayanmisg, 20. Yiizyilin baglarinda klasik kuramlardan kuantum kuramlara
gecilmesine benzer olarak simdide kuantum teknolojilerine giris yapilmaktadir.

Sadece Tiirkiye’de degil, diinyada ¢ok yeni bir dal olan kuantum teknolojileri, hesap
yapma, biiyiik sayilar1 ¢arpanlara ayirma, gizli iletisim, simiilasyon, sifreleme ve sifre kirma
gibi ozellikle gizlilik ve askeri alanlar gibi biiylik 6neme sahip alanlarda klasik teknolojilere
gore kiyaslanamaz farkta iistiinliik vaat etmektedir. Bu nedenle devletler biiyiik fonlarla s6z
konusu alanlarda arastirma projelerini desteklemektedir. Bu c¢aligsma, yukarida sozii gegen
alanlarla ilgili olan kuantum hesaplama ve kuantum simiilasyon alanlarini igeren deneysel ve
teorik uygulamalari icermektedir.

Bu baglamda 1 yillik deneysel kismi Almanya Dortmund Teknik Universitesi’nde
gecen bu caligmaya katki sunan Prof.Dr. Dieter Suter’e, ve ¢aligmanin yurt digi kismina
maddi destek saglayan YOK Yiiriitme Kurulu’na en icten tesekkiirlerimi sunarim. Ayrica tez
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SIVI HAL NMR KUANTUM BIiLGISAYARIYLA
BAZI SISTEMLERIN KUANTUM SiMULASYONU

OZET

Bu c¢aligma kuantum bilgi teknolojileri i¢inde 6nemli bir yeri olan kuantum simiilasyon
konusunda deneysel calisma ve bazi teorik uygulamalari icermektedir. Bu calismada 2
kubitlik bir sivi hal-NMR kuantum bilgisayar ile kuantum harmonik titregici hamiltoniyeni
taban durum simiilasyonu deneysel olarak gergeklestirilmis ve taban durum enerjisi
hesaplanmistir. Deneyler Almanya-Dortmund Teknik Universitesi e-3 laboratuvarlarinda
500 MHz Bruker-Avance ticari spektrometre ile gerceklestirilmistir. 2 kubitlik kuantum
hafiza olarak d-6 asetonda ¢oziilmiis *3C etiketli kloroform molekiilii kullanilmustir. Taban
durum enerji hesaplamasinda metot olarak iteratif kuantum faz tahmin algoritmasi, taban
durumunun simiilasyonu iginse metot olarak abyabatik durum hazirlama kullanilmistir.
Simiilasyon sonrasi taban durum enerji bilgisi faz duyarli NMR spektrumu kullanilarak bagil
fazlar tizerinden ¢ikarilmistir. Ayrica aynmi teknikler kullanilarak etilen molekiili 2p-m
elektronlar sistemi taban durumu kuantum simiilasyonu yapilmistir. Simiilasyon uygulamasi
2 kubitlik sivi hal-NMR kuantum hafiza hamiltoniyeninin numerik simiilasyonu ile
yiiriitilmistir. Numerik simiilasyon Matlab programi ile yapilmistir. Ayrica bu ¢alismada
evrensel kuantum bilgisayar ile tek boyutlu bazi kuantum sistemlerin dijital kuantum
simiilasyonu yiiriitiilmiistiir. flgili simiilasyon igin karsihk gelen kuantum algoritmalar
olusturulup numerik olarak uygulanmstir.

Ek olarak bu ¢alismada ilk kez Jahn-Teller etkisinin simule edildigi bir sistem i¢in bir
dijital kuantum simiilasyon algoritmasi gelistirilmistir. Bunun igin Jahn-Teller sistemi bir
acik kuantum sistem olarak yorumlanmistir. Burada ¢ift kat dejenere elektronik seviye bir
kubitle, ¢evre etkisi ise tek boyutlu harmonik titresici ile haritalanmustir. Jahn-Teller
etkisinin dijital kuantum simiilasyonu i¢in s6z konusu global sistemin agik kuantum sistem
ve cevre sistem olarak yorumlanmasi, bu fikrin uygulanmasi asamasinda Jahn-teller
sisteminin tipik davraniglar1 kadar esevresizlik etkilerinin de incelenmesine olanak
saglayacaktir.

Anahtar Kelimeler: Dijital kuantum simiilasyon, Sivi hal-NMR kuantum bilgisayar,

Adyabatik durum hazirlama, iteratif faz tahmin algortimasi, Acik kuantum sistem,
Esevresizlik.
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QUANTUM SIMULATION OF SOME SYSTEMS BY USING LIQUID
STATE NMR QUANTUM COMPUTER

ABSTRACT

This study includes an experimental and theoritical applications about quantum simulation
which has an important position in quantum information technologies. In this study, ground
state hamiltonian simulation of an harmonic oscillator was realised experimentally by a two
qubit liquid state NMR quantum computer and the ground state energy was calculated.
Experiments were implemented in Dortmund Technical University e-3 Labs by 500 MHz
Bruker-Avance commerical spectrometer. *3C-labeled choloroform molecule dissolved in d-
6 acetone was used as a two-qubit NMR quantum register. Iterative phase estimation
algorithm was used as a method for ground state energy calculation and adiabatic state
preparation was used as a method for ground state simulation. After the simulation ground
state energy information was extracted via relative phases by using a phase sensitive NMR
spectrum. Moreover, by using the same methods ethylene molecule 2p-m electrons ground
state quantum simulation is realized. The simulation application is implemented by a
numerical simulation of a two qubit liquid state NMR quantum register hamiltonian.
Numerical simulation is implemented by Matlab program. And also, in this study a digital
guantum simulation of some one-dimensional quantum systems were performed by a
universal guantum computer. The corresponding quantum algorithms were constructed and
implemented numerically for the related simulation.

Additionally for the first time in this study, a digital quantum algorithm is constructed
for a system which simulates the Jahn-Teller effect. For this proposal the Jahn-Teller
system was interpreted as an open quantum system. At this point dubly degenerate electronic
state was mapped as a qubit and the evironment effect was mapped as a one dimensional
harmonic oscillator. Interpretation of Jahn-Teller system as a global system including an
open quantum system and an environment, will let the one to also search the decohorence
effects as well as the typical behaviors of the Jahn-Teller system.

Key Words: Digital quantum simulation, Liquid state NMR quantum computer, Adiabatic
state preparation, Iterative phase estimation algorithm, Open quantum system, Decohorence.
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1. GIRIS

Klasik bilgi teorisi, klasik bilginin iglenmesi ve iletilmesi i¢in kurgulanmig matematiksel bir
modeldir. Klasik bilgi, klasik mantik kapilarinca yiiriitilen mantik islemleriyle islenir ve
hesaplama araglarina uygun dile doniistiiriiliir. Kuantum hesaplama (QC) ve kuantum bilgi
teorisi (QIT) kuantum bilgisinin islenisi, klasik ve kuantum kanallarla taginmasi, kuantum
sistemlerin entropisi ile ilgili temel sorulara cevap aramaktadir [1].

Giiniimiiz bilgi islem donanimi olan bilgisayarin tarihine géz atmak i¢in M.O. 300
yillarina, iki sayinin en biiyiik ortak bdleninin Euclid algoritmasiyla kesfine, hatta Babil ¢ivi
yazis1 tabletlerinde bazi algoritmik siireclerin acikca bulundugu M.O. 1750’ye kadar
gidilebilir [2]. Ne var ki bilgisayar bilimi ancak 19. Yiizyilin baslarinda matematik ve
mithendislik gibi diger bilimlerden ayrilabilir duruma gelmistir. 1854’te George Boole,
Boolen cebiri olarak da bilinen matematikte olasilik ve mantik teorisini gelistirdi. 1900
yilinda David Hilbert, Paris’te bir konferansta o tarihin en ¢ok ugrasilan 23 problemini
acikladi. Listenin sonundaki problem ‘karar problemi’ olarak bilinecek olan herhangi bir
matematiksel varsayimin dogruluguna ya da yanlishgina karar verebilen mekanik bir siirecin
kurgulanip kurgulanamayacagiyla ilgiliydi. Karar problemini bir derste duyan Alan Turing,
karar probleminin dogrulugunu smayacak ‘mekanik’ sistemi kelimesi kelimesine
yorumlayarak bu siireci saglayacak diistinsel bir makine tasarladi [3]. 1936 yilinda
yayinladig1 ve daha sonradan Turing makinesi (TM) olarak bilinecek modele gore bir Turing
makinesi herhangi bir algoritmik siireci verimli olarak simule edebilmektedir . Turing’in bu
modeli ile modern programlanabilir bilgisayarlarin temeli atilmistir. Turing’e gore sayilar ve
6zel sembollerden olusan matematiksel ifadelerin makinesinde bir anlami yoktur. Bunun
yerine her bir ifade ‘0’ ve ‘1’ ler den ibaret dizilerle bire bir eslestirilebilir. Boylece klasik
bilginin temel birimi olan ‘bit’ kavrami ortaya ¢ikmaktaydi. 1947°de transistoriin icadiyla ilk
bilgisayarlarin insasina baglandi.

Claude Shannon 1948’de yaymladigi c¢alismalariyla klasik bilgi teorisini
matematiksel bir formiilasyona oturttu [4]. ilk defa bilginin matematiksel tanimin1 yapan bu
teoremlerden ilki olan Shannon’un ‘giiriiltiisiiz kanal kodlama teorisi’ bir bilgi kaynagindan
alman ¢iktiy1 depolamak i¢in ne kadar fiziksel kaynak gerektigiyle; diger teorem olan
‘giiriiltiilii kanal kodlama teorisi’ ise giriltiilii iletisim kanallarindan ne kadar bilginin

giivenilir sekilde iletilebilecegi ile ilgileniyordu. Shannon, giiriiltiilii iletisim kanallarinda

1



bilginin aktarilmasi ic¢in hata diizeltme kodlar1 onererek hata diizeltme ile iletilebilecek
giivenilir bilginin miktar1 i¢in bir iist sinir koymustur. Pratik olarak bu kodlarin nasil
uygulanacagimi onermese de Shannon’un ¢aligmalarindan sonra pek ¢ok bilim adami hata
diizeltme kodlar1 gelistirilerek onerilen st sinira yaklagmustir.

Klasik bilgisayar teknolojisinin gelisimi sirasinda Gordon Moore adli bilim adami
bilgisayar boyutlarinin giderek kiigiildiigiinii ve 1 bitlik bilgiyi temsil eden madde miktarinin
giderek azaldigim1 fark ederek bilgisayarlarin hiz ve giiciiniin her iki yilda bir iki kat
artacagini ongoren ve daha sonra Moore yasasi olarak bilinen fikri ortaya atmistir [1]. Moore
yasasinin giiniimiize kadar iyi isledigi gercegi, boyutlardaki kiigiilmenin en sonunda kuantum
bolgesine girilecegi ve kiiclilmenin bir alt sinir1 oldugunu vurgulamaktadir. Bu durum, klasik
yasalarla yonetilen teknolojilerin, yerini kuantum mekanik yasalarca yonetilen hesaplama ve
bilgi teori ve teknolojilerinin almasini ka¢inilmaz kilmaktadir. 1980’li yillarin baslari, ayn
anda hem kuantum yasalarinca calisan bilgisayarlarin tartisilmaya baslandigi hem de
kuantum teorisinin sonuglarinin en kapsamli sekilde smandigi zaman dilimine denk
gelmektedir. Kuantum mekanik yasalara gore calisan bilgisayarlar ve bilgi teorilerine gegilen
stirecin literatiir 6zetini vermeden 6nce kuantum mekaniginin o giine kadarki gelisimine
kisaca bakmak ve kuantum mekaniginin bilgi teorisine sundugu essiz kaynaklari ayrica
incelemek gerekmektedir.

20. yiizyilin baglar1 sadece bilgisayar biliminin gelistigi degil, paralel olarak kuantum
mekaniginin de ortaya ¢iktigi yillardi. Klasik mekanik kurallarla ¢dziilemeyen 1sima
problemlerinin tartisilmasiyla ortaya ¢ikan, siyah cisim 1g1masi, fotoelektrik olay gibi art arda
gelecek pek cok problemin iistesinden gelmek i¢in geleneksel varsayimlardan vazgegilmesi
kuantum mekanigi dogurdu. Kuantum mekaniginin dogusu, gelisimi veya birlikte getirdigi
felsefi tartigmalarla ilgili pek ¢ok kaliteli yayin bulunmaktadir [5-9]. Kuantum bilgi
teknolojileri agisindan tarihi siirece bakildiginda asil ilgili slire¢ kuantum mekaniginin temel
olarak 1927’de belirsizlik ilkesiyle tamamlanmasindan sonraki doneme denk gelir. Kuantum
mekanigin sonuglar1 olan belirsizlik, iist liste binme ilkesi, dolaniklik gibi kavramlar fiziksel
gerceklige aykiri oldugu gerekgesiyle Schrodinger ve FEinstein tarafindan kuskuyla
karsilandi. Schrodinger, 1935 yilinda yayinladigi makalede st {iste binme ilkesini verdigi
meshur kedi ornegi ile elestirdi [10]. Aym yil Einstein ve arkadaslar1 Podolsky ve Rosen
yerellik varsayimi altinda kuantum mekaniginin tamamlanmamais bir teori oldugunu gosteren
bir ¢alisma yayinlayarak dolaniklik kavraminin erken bir tartismasini baslatmis oldular [11].

Bu tartigmalar 1964 yilinda John Bell’in yerellik varsaymm altinda ihlal edilmesi
miimkiin olmayan esitsizlikler bulmasi ile laboratuvar ortamina tasindi [12]. Esitsizlik
fiziksel gergekligin yerel olup olmadiginmi siipheye yer birakmayacak kadar agik ve yerellik
ilkesi dogru kabul edildiginde ihlal edilmesi imkansiz bir esitsizlikti. Konuyla ilgili deneyler
1972’de bagsladi ve izleyen pek ¢ok deneyle birlikte en kapsamli deney olan 1982 yilindaki
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Aspect deneyi esitsizliklerin ihlal edildigini gosterdi [13]. Gliniimiizde, fiziksel gergekligin
yerel olmadigini sdyleyen dolaniklik kavrami herhangi bir teoriye sahip olmasa bile kuantum
sifreleme [14], yogun kodlama [15], kuantum 1sinlama [16] gibi pek ¢ok uygulamay1
olanakli kilan tamamen kuantum mekaniksel bir kaynaktir.

Kuantum mekaniginin tuhaf sonuglarinin sinanmasi ¢abalarinin sonlarina gelinirken
bilgisayar bilimi arastirmacilar bilgi-islemde farkli arayislar igine girmeye c¢alisiyorlardi.
1973 yilinda Charles Bennet, tersinir mantik islemleri ile ilgili bir ¢alisma yayinladi [17]. Bu
calisamadan ilham alan Paul Benioff, kuantum mekaniksel bir Turing makinesi tanimladi
[18]. Boylece kuantum hesaplama ve kuantum bilgi teorisinin temeli bu anlayisla atilmig
oldu [1]. Bu ¢alismadan sonraki en 6nemli ¢alisma ve ayrica bir doniim noktasi olarak kabul
edilen distince, 1982 yilinda Richard Feynman’in Klasik ve kuantum sistemlerin birbirini
verimli olarak simule edip edemeyecegi soru ve tartigmalarina dayaniyordu [19]. Feynman,
Klasik sistemlerin kuantum mekaniksel sistemleri verimli olarak simule edemeyecegini fakat
kuantum sistemlerin bunu yapabilecegini vurguluyor fakat evrensel bir kuantum simiilator
tanimlamiyordu.

Boylece kuantum simiilasyon, kuantum bilgisayarlarin temel motivasyonu ve
baglangi¢ problemi olarak ortaya ¢ikmaktaydi. Kuantum bilgisayarlarin klasik bilgisayarlara
kars1 iglemsel {istlinliiglinii orneklendirerek gosteren ilk c¢alisma 1985 yilinda David
Deutsch’dan geldi. Deutsch, ilk defa bir kuantum devresi ¢izerek kuantum iist iiste binme
ilkesinin kullanilmasiyla elde edilen QTM (Kuantum Turing Makinesi) ve getirdigi hiz
artigini ispatladi [20]. Kuantum bilgisayarlarin giiciinii en iyi anlatan, en sansasyonel kesif
1994 yilinda Peter Shor’dan geldi. Shor, o giline kadar klasik bilgisayarlarca verimli bir
¢Ozlimii bilinmeyen ‘biiylik tamsayilarin ¢arpanlara ayrilmasi’ ve ‘ayrik logaritma problemi’
nin kuantum algoritmalarca verimli olarak hesaplanabilecegini kesfetti [21]. Bu kesiften
sonra kuantum bilgisayarlar ve kuantum bilgi teorisine olan ilgi katlanarak artti.

Feynman’m 1982 yilinda kuantum sistemlerin kuantum bilgisayarlar tarafindan simule
edilmesi ile ilgili biraktig1 acik soru 1996 yilinda Seth Lloyd tarafindan cevaplandi. Lloyd,
bu ¢aligmasinda kuantum bilgisayarlarin1 evrensel kuantum simiilatérler olarak tanimladi
[22]. Siralanmamus bir listede arama algoritmasi olan klasik benzerlerinden daha hizli ¢aligan
bir diger algoritma ise 1997 yilinda Lov Grover tarafindan bulundu [23]. Diger yandan
kuantum teknolojisine dayali kuantum bilgi teorisi ve kuantum iletisim alaninda da
calismalar yapilmaktaydi.

1982 yilinda Wotters ve Zurek bilinmeyen bir kuantum durumu i¢in klasik bilgi
stireclerinde oldugu gibi kopyalama yapilamayacagini gosterdi [24]. Bu ispat, literatiire
kopyalama yasagi (No cloning theorem) olarak gecti. Bennet ve Brassard, 1984 yilinda
kuantum tekniklerle nasil sifreleme yapilacagini yayimladi [14]. Kuantum kanallardan klasik

bilginin nasil aktarilabilecegini arastiran Bennet ve Wiesner, 1992’de ‘yogun kodlama’ adi
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verilen bir siiregle tek kubitlik bilgi ile nasil iki bitlik klasik bilginin gonderilebilecegini
acikladi [15]. 1993°te Bennet , Brassard, Wooters ve arkadaslari yogun kodlamada oldugu
gibi dolanikligi kullanarak bilinmeyen bir kuantum durumunun kuantum kanallariyla nasil
aktarilabilecegini agiklayan bir kuantum devresi tasarladilar [16]. Kuantum telenakil olarak
bilinen bu protokol, bilinmeyen kuantum durumunu, {izerinde bir 6l¢iim yapmadan aktardigi
icin kuantum kopyalama yasagi teoremine ters diismemekteydi. 1995 yilinda Ben
Schumacher, Shannon’un giiriiltiisiiz kodlama teorisinin kuantum benzerini yaymladi [25].
Schumacher, bu ¢alismada kubitleri ilk defa kuantum hesaplama bakimindan elle tutulur
araclar olarak tanimladi. 1996 yilinda ise iki bagimsiz grup, klasik hata diizeltme
kodlarindan ilham alinarak giiriiltiilii kuantum kanallarindan bilgi aktarimda kullanilmak
iizere kuantum hata diizeltme kodlar1 gelistirdi [26,27].

Seth Lloyd’un 1996’da kuantum bilgisayarlar1 evrensel kuantum simiilatorler olarak
tanimlamasindan sonra kiigiik 6lgekli kuantum bilgisayarlarin nasil insa edilebilecegi fikri
ivme kazandi. Optik kuantum bilgisayar icin foton Ol¢iim teknolojisi Imamoglu ve
Yamamoto tarafindan tartisild1 [28]. Iyon tuzak kuantum bilgisayari fikri ilk olarak Cirac ve
Zoller tarafindan ortaya atild1 [29]. Cekirdek spinlerinin kuantum hesaplamada kullanilmasi
fikri ilk kez Di Vincenzo’ya aittir [30]. Ancak oda sicakliginda ¢ekirdek spinlerinin nasil
kuantum hesaplama amagli kullanilacagi Cory, Fahmy ve Havel tarafindan ‘safimsi haller’
bulunarak ¢oziilmiistir [31]. Silikon bazli ¢ekirdek spin kuantum bilgisayar1  Kane
tarafindan Onerilirken [32], Imamoglu, Vincenzo ve arkadaslart bosluk kuantum
elektrodinamigi (Cavity QED) teknikleri ile elektron spini kuantum noktalari ile kuantum
hesaplama fiziksel gergeklestirmesi igin onermislerdir [33]. Tiim bu ¢abalar siirerken Di
Vincenzo, caligabilir bir kuantum bilgisayar i¢in belli kriterler gelistirerek kuantum
bilgisayar olmaya aday fiziksel sistemin saglamasi gereken kosullar1 tanimladi [34].

Kuantum algoritmalarin fiziksel sistemlerde uygulanmaya baslanmasindan giiniimiize
kadar Niikleer Manyetik Rezonans (NMR) spektroskopisi en ¢ok uygulanan ve yayinlanan
fiziksel metotlardan biri haline gelmistir [35]. NMR ile yiiriitiilen ilk kuantum algoritma
Jones ve Mosca tarafindan rapor edilmistir [36]. Deutsch algoritmasmin NMR ile
yiriitiilmesiyle yapilan bu ilk uygulamadan sonra Grover algoritmasinin NMR teknikleri ile
uygulanmasi Chuang ve arkadaslar1 tarafindan gergeklestirilmistir [37]. Kuantum Fourier
donigiimiin  (QFT) bir uygulamasi ise NMR teknikleri kullanilarak 2000 yilinda
Vandersypen ve arkadaslar tarafindan bildirilmistir [38]. NMR teknikleri kullanilarak Shor
algoritmasinin yiiriitiilmesi ise yine Vandersypen ve arkadaslar tarafindan 2001 yilinda
rapor edilmistir [39]. Bu ¢alismada 7 kubitlik yapay bir molekiil kullanilarak ‘15’ sayisi
carpanlara ayrilmigtir.

Kuantum simiilasyon literatiirde analog ve dijital kuantum simiilasyon olarak iki ayr1

simifa ayrilmistir [40]. Bunlardan ilki kuantum sistemlerin baska kuantum sistemler
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kullanilarak simiilasyonu iken digeri kuantum sistemlerin evrensel bir kuantum bilgisayar
kullanarak simiilasyonu seklindedir. Abrams ve Lloyd ¢ok pargacikli Fermi sistemler igin
dijital kuantum simiilasyon rapor etmis [41] , Zalka ise kuantum bilgisayarda genel bir
kuantum simiilasyon algoritmasi1 énermistir [42]. Ilk NMR kuantum simiilasyon uygulamasi
klasik harmonik titresicinin simiilasyonuyla 1999’da Somaroo ve ark.’dan gelmistir [43].
Tseng ve ark. ise etkilesen ii¢ parcacikli sistem problemini NMR teknikleri ile simule
etmistir [44]. Diger simiilasyon uygulamalarindan bazilari ref. [45-50]’de derlenmistir.
2005’te Guzik’in kuantum faz tahmin algoritmasi kullanarak kimya problemleri iizerine
simiilasyona dayali ¢alismas1 kuantum simiilasyon acisindan bir diger 6nemli noktadir [51].
Bu calismadan sonra kuantum kimyasinin kuantum simiilasyonu ile ilgili cesitli calismalar
yayinlanmistir [52-57]. Kuantum kimyasi simiilasyonlarinda sikga kullanilan bir metot
kuantum adyabatik teoridir [58]. Adyabatiklik kullanilarak c¢esitli kuantum simiilasyon
caligmalari rapor edilmistir [49,59-60].

Bu calisma, hem deneysel hem de teorik uygulamalarla kuantum simiilasyonun
degisik uygulamalarini ele almaktadir. Kuantum simiilasyonun deneysel uygulamasi QIT
uygulamalarda en c¢ok kullanilan metotlardan biri olan NMR metodu ile yapilmisgtir.
Oncelikle harmonik titresici i¢in taban durum simiilasyonu 2-kubit NMR kuantum bilgisayar
kullanilarak deneysel olarak yiiriitiilerek harmonik titresicinin taban durum enerjisi iteratif
faz tahmin algoritmas: kullanilarak hesaplanmistir. Deneyler Almanya-Dortmund Teknik
Universitesi e-3 laboratuvarlarinda 500 MHz Bruker-Avance ticari spektrometre ile
gergeklestirilmis olup 2-kubitlik kuantum hafiza i¢in d-6 asetonda ¢oziilmiis 3C etiketli
kloroform molekiilii kullanilmistir. Safimsi haller uzaysal ortalama metoduyla hazirlanmistir.

Diger bir ¢alismada etilen molekiilii 2p-m elektronlari sistemi hamiltoniyeni Pauli
cebirine 2x2’lik bir matris temsili ile aktarilmig ve taban durum ve birinci uyarilmis durum
uygun bir sekilde hesaplama bazlarina haritalanmistir. NMR kuantum simiilatér, Matlab
programi ile simule edilerek etilen molekiili 2p-m elektronlar1 sistemi taban durumu
hazirlanarak taban durum enerjisi hesaplanmustir.

Ayrica bu tez calismasinda tek boyutlu kuantum sistemlerde evrensel bir kuantum
bilgisayar i¢in dijital kuantum simiilasyon algoritmalar1 gelistirilmistir. Evrensel kuantum
simiilasyon i¢in gerekli kuantum Fourier doniisiim (QFT) islemi metot olarak uygulanarak
islemcilerin ilgili baz temsillerinde kdsegen olmalar1 saglanmigtir. Calismada 2 ve 3 kubitlik
durumlar i¢in kinetik ve potansiyel enerji islemcilerinin nasil elde edildigi agiklanmis ve
genelde komiite etmeyen bu islemcilerin pratik uygulamalarda nasil ayristirilmas: gerektigi
anlatilarak uygulanmstir. Diger yandan gii¢ bir is olan bir kuantum sistemden nasil bilgi
elde edilecegi materyal ve metot kisminda ‘Simiilasyondan Bilgi Elde Etme’ baslig1 altinda

anlatilarak s6zii edilen simiilasyon uygulamalar1 sonucunda Olglim metotlar1 olarak



benimsenmistir. Uygulanan 6l¢iim islemcileri ile gelistirilen algoritmalardan alinan sonuglar
tartigilmstir,

Son olarak, bu ¢alismada yine a¢ik kuantum sistemler i¢in bir dijital kuantum
simiilasyon algoritmasi tasarlanmistir. Tasarlanan kuantum algoritma ilk defa bir Jahn-
Teller sisteminin evrensel kuantum simiilasyonunu Oneren bir algoritma olmustur. Jahn-
Teller siteminde E @ b problemini ¢ift kat dejenere bir kuantum sistemle ¢iftlenmis tek
boyutlu bir harmonik titresici olarak modelleyen bu algoritmanin uygulama ayrintilart

verilerek ileriye yonelik onerilerde de bulunulmustur.



2. GENEL BILGILER

2.1 Klasik Bilgi islem

Klasik bilgi teorisi, klasik bilginin depolanmasi ve aktarilmasiyla ilgilenir. Bilginin ne
oldugunu tanimlamak gii¢ bir istir. Claude Shannon’un temel bilgi birimi olarak ‘bit’ leri
tanimlamas bilgi teorisinin temelini olusturmustur [4]. Boylece bilgi, ikili say1 sistemindeki
bitlere karsilik gelen ‘0’ ve ‘1’ lere gevrilebilen her tiirlii veri olarak tanimlanabilir.

Bitlerin ikili say1 sisteminde segilmesi bilginin Ol¢iilmesinde 2’yi logaritmik baz
olarak kullanmay1 gerektirir. Boylece iki ayirt edilebilir duruma sahip her aygit bir bitlik
bilgi depolama kapasitesine sahipken, ozdes n aygit log? =n bitlik bilgi depolama
kapasitesine sahip olur. Bu aygitlarin birlesimi ‘hafiza’ denen bilgi depolama {initesini
olusturur.

Klasik bir iletisim kanalinda sirali olarak iletilen bir dizi karakterle ilgili Shannon bilgi
tanimi, karakter dizisinin ne 6lgiide iletilemeyecegi ile ilgili

1

I(x) = logé’(x) = —logg(x) (2.1)

seklinde verilir. Burada x, verilen bir sinyal olayi, p(x) ise x olaymin gerceklesme

ihtimaline bagl bir olasiliktir.

2.1. 1 Bilgi ve entropi
Entropi ilk olarak 1s1 degisimi ve sicakliga bagli olarak dS = dQ/T seklinde tanimlanirken
Boltzman, 1887’de entropiyi S = kinW olarak tanimlamistir [61]. Burada k Boltzman

sabiti, W ise girilebilir durum sayisidir. Shannon ise bilgi kurami bakimindan entropiyi;

S(x) = — Y, p(x)logh™ (2.2)

seklinde tanimlamigtir. Burada p(x), (2.1) denkleminde oldugu gibi olayin gerceklesme
olasiligina ait bir ifadedir.

Denklem (2.2) incelendiginde herhangi bir olayin olasilik dagilimi arttiginda diger bir
deyisle olayla ilgili bilgi azaldiginda entropi artmaktadir. Bu durum termodinamik bir
ornekle agiklanabilir. Buna gore T, ve Ty sicakliginda izole A ve B sistemlerinin etkileserek

A’dan B’ye 1s1 akisi oldugu varsayilsin. Tersinir olmayan bu siiregte A sisteminin entropisi



AS, = AQ/T, kadar azalirken b sisteminin entropisi ASp = AQ /Ty kadar artacaktir. Fakat
T4, > Ty oldugundan B sistemindeki entropi artisi A sistemindeki azalmadan biiytik
olacagindan genel sistemin entropisi artacaktir.

Bu durum, teker teker A ve B sistemlerinden daha biiyiik olan AB sisteminin
girilebilir durumlarinin veya olasilik dagilimlarinin daha biiylik olmas1 sonucu sistemle ilgili
bilginin azalmasinin entropi artigina karsilik geldiginin termodinamik 6rnegidir. Bu anlayist
Rolf Landauer 1961 yilinda daha ileri gotiirerek hesaplamanin bilgi-islemde enerji
harcamadigini fakat bilgi silmenin enerji gerektirdigini ortaya cikardi [62]. Buna goére 1
bitlik bilginin silinmesi en az kTIn2 kadar enerji gerektirmekte ve entropide kTIn2 kadar

artis meydana getirmektedir.

2.1. 2 Turing makinesi ve mantik kapilari

Ingiliz matematik¢i Alan Turing’in karar probleminin ¢dziimii icin gelistirdigi mekanik
makine giiniimiiz bilgisayarlarinin temel ¢alisma ilkesini olusturmaktadir. Turing makinesi
adi verilen bu model gercek bir makine degil fakat hesaplama eylemini resimleyen
matematiksel bir fikirdir. Buna gdre gercek bir bilgisayar, bir Turing makinesinin fiziksel
gerceklestirmesidir.

Turing makinesi su bilesenlerden olusur: Hiicrelere ayrilmis bir serit, serit okuyucu ve
yazici bir kafa, seritte yazilabilen semboller kiimesi (alfabe), kafanin nasil hareket edecegini
kontrol eden basit komutlar kiimesi. Bu modele gore serit bilgisayar hafizasina, komutlarda
bilgisayar programina karsilik gelmektedir. Bir Turing makinesi Sekil-2.1°deki gibi

resimlendirilebilir.

N\

Sekil 2.1: Bir Turing makinesinin temsili resmi

Bilgisayar islemlerini temel islem basamaklarina bolmek pratik bir anlayistir. Bu
temel islem basamaklar1 mantik kapilar1 olarak bilinmektedir. Mantik kapilari, bitleri bir ilk

durumdan alip bir son duruma getiren mantiksal iglemlerdir.



En basit mantik kapilart NOT (degil), AND (ve) ve OR (veya) mantik kapilaridir.
AND ve OR mantik kapilar 2 bitlik girise ve tek bitlik ¢ikisa sahip, tersinir olmayan mantik
kapilaridir. NOT mantik kapist ise tek bitlik girig ve ¢ikisa sahip tersinir bir mantik kapisidir.
Bir mantik kapisinin etkisi en iyi dogruluk ¢izelgesi ile agiklanabilir. Bu mantik kapilarimin

devre sembolleri ve dogruluk ¢izelgeleri Cizelge-2.1’de verilmistir.

Cizelge-2.1: En temel mantik kapilari, devre sembolleri ve dogruluk ¢izelgeleri

Dogruluk Cizelgesi

Mantik Kapisi Devre Sembolii
Giris Cikis

NOT

00

B 01

AND — 10
11

, O O O

00

01
OR 10

11

N =

Bu mantik kapilar1 daha karmasik mantik kapilari tiretmek i¢in birlestirilebilir. Bunlar,
NOR (NOT-OR), NAND (NOT-AND) ve EXOR (Exlusive-OR) mantik kapilar1 olarak
orneklendirilebilir. Bu mantik kapilarindan XOR mantik kapist kosullu bir NOT kapisidir ve
kontrollii bir mantik kapisi seklindedir. Burada ilk bit kontrol bit, ikinci bit hedef bit olarak is
gormekte, ve kontrol bit ‘1’ durumunda iken hedef bite NOT kapisi uygulanmakta, ‘0’
durumunda iken ise higbir islem yapilmamaktadir. Ote yandan NOR ve NAND mantik
kapilarinin uygun bir sekilde birlestirilmesiyle istenen herhangi bir mantiksal islem insa
edilebilir. Bu nedenle bu mantik kapilarina evrensel mantik kapilar: denilmektedir.

Diger yandan evrensel mantik kapilari dogruluk cizelgelerinden anlagilacag: iizere
tersinir degildir bunlarin her bir islemi kTIn2kadar enerji kaybina neden olmakta ve
entropiyi arttirmaktadir. Basit mantik kapilarinin birlesmesinden olusan mantik kapilart ve

dogruluk ¢izelgeleri Cizelge-2.2’de verilmistir.



Cizelge-2.2: NOR, NAND ve EXOR mantik kapilart. Mantik kapilaina ait devre sembolleri ve
dogruluk ¢izelgeleri de verilmistir

Dogruluk Cizelgesi
Giris Cikis

Mantik Kapisi Devre Sembolii

NOR

-
o
o O O Bk

NAND

'—\
o
e R N T

XOR 10

S - B O

Glinlimiiz bilgisayarlarinda bu mantik islemleri transistorlerle saglanmaktadir ve birim

ylizey basina diisen transistor sayisi arttik¢a bilgisayarlarin islem hizlar1 da artmaktadir.

2.1. 3 Moore yasasi

1947°de ilk transistorun icadindan sonra yari iletken teknolojinin gelismesiyle birlikte
boyutlarin kiigiilmesi, bilgisayar teknolojisinde devrim sayilabilecek tasimabilirlik ve hiz

artigt olanaklarini miimkiin kilmustir.

Bit bagina atom sayisi

04

T860 1870 1880 1990 2000 2010 2020
¥l

Sekil 2.2: Tek bitlik bilgiyi temsil etmek i¢in gerekli atom sayisindaki azalma [63]
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Gordon Moore, 60’11 yillarin baglarinda her 18 ayda bir iglemci ¢iplerindeki transistor
sayisinin ikiye katlandigimi fark ederek bu durumun bilgisayar ciplerindeki transistor
sayisinin zamanla iistel olarak artmasi olarak yorumladi [63]. Moore yasasi olarak bilinen bu
artis Sekil-2.2°de gosterilerek ileriye yonelik bir ¢ikarimda bulunulmustur. Sekil-2.2°de
goriildiigl gibi bir bitlik bilgiyi temsil eden atom sayis1 giderek azalmakta ve en sonunda tek
atomlu, kuantum olaylarin goriilmeye baslandigi bolgeye girilmektedir.

Mantik kapilarin uygulandigi devreler klasik devre teorisiyle yonetilirken, tek atomlu
bolge kuantum mekanigi yasalariyla yonetilir. Bu durum, boyutlar agisindan klasik bilgi-
islem ile calisilacak alt sinira ulasildiglr ve kuantum bilgi islem yasalarinin gecerli oldugu

bolgeye girildigi anlamina gelmektedir.

2.1.4 Hesaplama karmasikhg

Kuantum sistemlerinin kuantum bilgisayarlar1 ile simiilasyonunun klasik bilgi-sayarlarla
yapilanlarla kiyaslayabilmek igin hesaplama karmasiklik teorisinin [64] bazi esaslarinin
tartisilmasi gerekir. Genel olarak, ¢6ziim i¢in ‘verimli’ bir algoritmaya sahip ve zaman ve
sistem boyutlar ile polinomal Glgekte biiyiiyen bir problem ‘bas edilebilir’ ya da ‘kolay’
olarak tanimlanir.

Karmagiklik teorisine gore problemler giigliik Olgiilerine gore siniflara ayrilmistir.
Klasik bilgisayarlar (Klasik Turing Makinalar1) i¢in kolay olarak siniflandirilmis problemler
P sinifi olarak adlandirilir. Bu problemler cevaplari 0 yada 1 olan karar problemleridir. Ote
yandan cevaplar1 polinomal siirede dogrulanabilen tiim problemler NP sinifi olarak kabul
edilir. Ornegin sayilarm carpanlara ayrilmas: ile ilgili verimli bir algoritma olmasa da
carpanlara ayrilmig bir saymin dogru olarak ayrilmis olup olmadigini sadece ¢arpma islemi
ile dogrulanabilir. Bu yiizden sayilarin c¢arpanlara ayrilmasi problemi P olmadigi halde
carpanlara ayrilmis say1 polinomal siirede dogrulandigindan dogrulama problemi NP
sinifidir. Bu nedenlerden dolay1 P € NP oldugu aciktir fakat P = NP onermesi hala agik bir
sorudur.

Ote yandan NP smifi problemlerin ‘zor’ olarak adlandirilan NP-zor kiimesi de
bulunmaktadir. Eger bir NP-zor sinifi problem verimli bir sekilde ¢oziilebilirse bu, tiim NP
sinifi problemlerinde verimli bir sekilde ¢oziilebildigini gostermis olur. Kuantum
bilgisayarlarinca  kolay  olarak  smiflandirilabilecek  problemler ~BQP  olarak
adlandirilmaktadir. Hem klasik hem de kuantum bilgisayarlar i¢in karmasiklik simiflart
arasindaki iligki, Sekil 2.1°deki semada verilmistir. NP siifi problemlerin kuantum benzeri
QMA olarak tanimlanmakta ve kuantum bilgisayarlarinda kolayca sinanabilen problemleri

icermektedir.
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Sekil 2.3: Hesaplama karmasiklik siniflari. Kuantum kimyasina iliskin sistemlerin kuantum
simiilasyonu problemi yildizla belirtilen BQP sinifinda yer almaktadir [40]

NP-zor smifi problemlerin benzeri olarak da QMA-zor sinifi problemler kuantum
bilgisayarlarinin onay problemlerinin en zorlarii i¢cermektedir. Shor’un sayilar1 ¢arpanlara
ayirmastyla ilgili kuantum algoritmasinin kesfi [21], kuantum bilgisayarlarini ilgi odagi
haline getirmis, kuantum bilgisayarlarla ilgili arastirmalarinda patlamaya yol agmistir. Peter
Shor, gelistirdigi algoritmayla klasik bilgisayarlar i¢in P sinifi disinda olan yani zor olan
carpanlara aymrma probleminin kuantum bilgisayarlarinca  polinomal zamanda

coziilebilecegini ispatlamstir.

2.1 Kuantum Mekanigi

Kuantum mekanigi, niikleer fizigin, katihal fiziginin, lazer teorisinin, molekiiler fizigin ve bu
bilimler 1s1¢inda ortaya ¢ikmis tiim pratik kullanimlarin temelini olusturan fiziksel ve
matematiksel bir formiilasyondur. Max Planck’in siyah cisim 1s1masi problemini
radyasyonun tanecikli bir yapida oldugu kabulii ile ¢dzmesi (1900), Einstein’in fotoelektrik
olayda 1s18in tanecikli yapida oldugunu yaymlamasi (1905), Bohr’un hidrojen atomunun
enerji seviyelerinin kesikli yapida oldugunu ortaya ¢ikarmasi (1913), kuantum mekanigini
ortaya ¢ikaran bilindik tarihsel siirecin baglangicidir.

Takip eden donemde Broglie, dalga ve parcacik 6zelliklerini temsil eden dalga boyu
ve lineer momentumu ayni bagintida gostererek (A = g) parcaciklarin dalgalarla temsil
edilebilecegini Onerdi (1923). Avusturyali bilim adami Schrodinder ise klasik dalga
denklemlerinden hareketle pargaciklari temsil eden dalgalarin zamana gore gelisimini veren
bir denklem buldu (1925). Daha sonradan Schrodingder denklemi olarak bilinecek bu

denklemle bazi basit sistemlerin ¢ozlimii yapilabildi. Werner Heisenberg ayni ¢oziimlerin

matrislerle de yapilabildigini gostererek kuantum mekaniginin lineer cebir yoniinii gdstermis
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oldu. Fakat Heisenberg’in kuantum mekanigine asil katkis1 eslenik gozlenebilirlerin ayni
hassasiyetle olglilemeyecegini sOyleyen belirsizlik ilkesini bulmasi ile olmustur (1927). Bu
ilkeye gore, drnegin presesyon hareketi yapan bir topacin klasik agisal momentumunun x ve
z bilesenlerinin ayn1 anda o6l¢iilebilirken klasik presesyon hareketi ile modellenmis bir
elektron spininin x ve z bilesenlerinin dl¢iimi ayn1 hassasiyetle yapilamaz. Hem belirsizlik
etkisi hem de 6l¢me problemi olarak bilinen bu durum, Stern-Gerlach deneyi ile anlasilabilir.

1921 yilinda atomlarin manyetik momentlerini anlamak igin Stern tarafindan
tasarlanan deney, 1922 yilinda Stern ve Gerlach tarafindan gergeklestirildi. Buharlagtirilmig
giimiis atomlarinin degisken bir manyetik alan i¢ine gonderilmesi sonucu buhar demetinin

Sekil-2.4’te oldugu gibi ekranda iki pargaya ayrilmasi beklenmedik bir sonugtu.

Miknatis

ORI

AN
o

Miknatis

Sekil 2.4: Stern-Gerlach deney diizenegi [65]

Bu sonu¢ 1925 yilinda Goudsmit ve Uhlenbeck tarafindan elektronlarin orbital agisal
momente ek olarak i¢sel baska bir agisal momente sahip olmasi gerektigi seklinde
yorumland1 boylece elektron spini bulunmus oldu.

Ancak Stern-Gerlach deneyi elektron spini kesfi disinda, kuantum mekaniginin
belirsizlik ve 6lgme kavramlari konusunda en gilizel Ornekleri sergilemesi agisindan da
o6nemlidir. Bunun i¢in Sekil-2.5’te gosterildigi gibi ardisik Stern-Gerlach diizenekleri
kullanilmaktadir. Sekil-2.5’teki gibi firindan ¢ikan atom demetine z yoniinde bir 6l¢iim
yapildiginda beklendigi gibi demet ikiye ayrilmaktadir. (+) ve (-) olarak ikiye ayrilan
demetin (-) yone sapan kismi kapatilarak (+) yoldan giden demet yeniden z yonli 6lgmeye
maruz birakildiginda sadece (+) yonlii demetin aygittan ¢iktigi goriilmektedir. Diger taraftan
(+) yonden ¢ikan demetin Sekil-2.5b’te goriildiigii gibi ikinci dlgtimde z yerine x dogrultuda
Ol¢iim yapildiginda demetin bu kez tekrar iki parcaya ayrildigi ve Sekil-2.5¢’deki gibi bu
yollardan (-) olan kapanip tekrar bir z 6lgiimii yapildiginda yeniden demetin iki parcaya
ayrildigi gozlenmektedir.
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Sekil 2.5: Ardisik Stern-Gerlach deney diizekleri [66]
Tim bu sonuglar kuantum sistemler {izerindeki Olclimlerin sistemler,

0zdurumlara indirgedigi, aynt 6zduruma ayni Sl¢iim yapildiginda ayni sonuglarin alindigi

fakat farkli bir 6l¢tim yapildiginda sistemin ‘hafizasini’ kaybettigi ve sonucun belirsizleserek

yeni Ozdurumlarin ortaya ¢iktigi seklinde yorumlanabilir [66]. Kuantum mekaniginin

dogasini goz dniine seren diger bir deney parcaciklarla yapilan ¢ift yarik deneyidir [67].

Sekil 2.6: Elektron girisim deneyi. Seyrek gonderilen elektronlarin etkilerinin biriktirilmesi
ile ekranda olusan girisim deseni [67] a) 100 elektron b) 3000 elektron ¢) 20 000

elektron d) 70 000 elektron ile olusan girisim deseni

1989 yilinda elektronlarla yapilan ¢ift yarik deneyinde Sekil-2.6’da agikca goriildiigi

gibi yariklardan her seferinde sadece tek bir elektron gegecek kadar seyrek goénderilen
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elektronlar ekranda dalgalarin olusturdugu gibi girisim desenini olusturmaktadir. Bu
sonuglar parcaciklarin dalga 6zelliklerini tekrar teyit ettigi gibi tek bir parcacigin kendi

kendisi ile de girisim yapabildigini ortaya koymaktadir [67].

a) by U

AN THE CAT BE ALVE AND A
CEAL AT THE SAME TMET I| |
1
\ |
s f

Sekil 2.7:Schrédinger’in kedisi a) Bir sanatginin Schrodinger’in kedi elestirisini resmedisi
[68]. b) Bir SQUID potansiyeli. Soldaki potansiyel ¢ukuru |0) aki durumuna,
sagdaki ise |1) aki durumuna karsilik gelmektedir. Girisim aygiti tiinellenebilir bir
eklemle yapildigindan ayrik siiperpoze durumlar elde edilmektedir [69]

Kuantum mekaniginin kabullenmesi gii¢ diger bir dnemli 6zelligi sliperpoziyon ya da
tist iste binme ilkesidir. Schrédinger denkleminin ¢oziimleri kuantum mekaniksel bir fiziksel
sistemi temsil etmektedir. Ust iiste binme ilkesine gdre bu ¢dziimlerin lineer toplanu da
Schrodinger denklemi saglar ve fiziksel sistemi temsil eder [5-9,65,66]. Bu sonuca
Schrodinger dalga denklemini bulan Schrodinger bile ikna olmamis ve 1935 yilinda
yayinladig1 makalesinde meshur kedi 6rnegini vererek iist liste binme ilkesini elestirmistir
[10]. Elestiride verdigi 6rnek, bozunumu tamamen kuantum mekaniksel reaksiyona bagh
olan bir zehirle aynmi kutu iginde bulunan bir kedinin hem canli hem de &li durumlarin
toplam1 seklinde bulunmasi gerektigi ve bunun imkansiz oldugu seklindedir. Schrédinger’in
kedisi seklinde tinlenen bu 6rnek iist {iste binme ilkesini ¢iirlitemese de kuantum mekaniksel
anlayisin klasik goriisle kavranamayacagini anlatan gorsel ve ¢ok giizel bir 6rnek haline
gelmistir. Kedi durumlar1 olarak da bilinen kuantum siiperpoze durumlari makroskopik
Olcekte gozlemlemeye ¢alisan pek ¢ok calisma yapilmistir. Bunlarin en 6nemlilerinden biri
ayni anda hem saat yonlerinde hem de saat yonlerinin tersi yoniinde akim gegirdigi gézlenen
stiperiletken kuantum girisim aygiti (SQUID) ile yapilmistir [69]. Bu deney ayrik kuantum
durumlarinin siiperpozisyon halinin makroskopik olcekte ilk defa gozlenmesi agisindan

Onemlidir.
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2.2.1 Lineer cebir

Lineer cebir, kuantum mekaniginin anlasilmasi i¢in temel matematik 6gelerden biridir ve
vektor uzaylar1 ve bu uzaylar arasi lineer iglemlerle ilgilenir. Lineer cebirin temel objeleri
olan vektor uzaylar1 n-katli karmasik uzay, C*’de taniml (z, ... z,,) karmasik sayilaridir. Bu

vektor uzaylarin elemanlar vektorler olup,

Z
( ) 29
Zn

seklinde siitun matrisleriyle temsil edilebilir. Vektorleri temsilen genel gosterim [i)

seklindeki dirac gosterimidir. Cizelge 2.3’te ¢ok kullanilan baz1 gosterimler listelenmistir.

Cizelge-2.3: Cok kullanilan baz1 kuantum mekaniksel gosterimler

Gosterim Aciklama
z" z karmasik sayisinin kompleks eslenigi
[) Vektor, ket
W] Dual vektor, bra
(o) |@) ve |Y) vektorlerinin i¢ carpimi

lo) ® |y) |) ve |Y) vektorlerinin tensor ¢arpimi
A* A matrisinin kompleks eslenigi
AT A matrisinin transpozu
At A matrisinin adjointi, AT = (47)*

Bir vektor uzayinm geren |vq), ..., |vy,) seklindeki vektorler kiimesi igin herhangi bir

vektor bu kiimenin lineer toplamu olarak

lv) =X a; |v;) (2.4)

seklinde yazilabilir. Bu sekilde yazilmis sifirdan farkli bir vektér kiimesi a; # 0 olmak

lizere;
a1|v1>+a2|vn)+"'+an|vn) =0 (25)

esitligini saglayan a4, ..a, karmasik sayilart bulunuyorsa bu kiime lineer bagimlidir,
bulunmuyorsa lineer bagimsizdir denilir. Bir vektor uzayindaki lineer bagimsiz vektorlerin

maksimum sayis1 o vektor uzayinin boyutunu verir.
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2.2.1.a Lineer islemciler ve matrisler

Bir lineer islemci herhangi bir V vektdr uzaymda tanimli bir vektorii ayni veya farkli bir

vektor uzayina tasir. Herhangi bir A4 iglemcisi,

A a; |lv) = Xia; A(lv)) (2.6)

ifadesini sagliyorsa lineer bir islemcidir ve bu islemci A:V — V seklinde tanimlidir. Bu
sekilde her vektor uzayinda tanimli bir lineer islemci birim islemci 1°dir ve 1,|v) = |v)
seklinde tanimlidir.

Lineer islemciler matris temsilleriyle ¢cok daha yaygim bir sekilde kullanilmakta ve
tamimlanmaktadir. Bunun igin vektorlerin i¢ carpimi tanimlanmalidir. i¢ carpim, girdi olarak
|v), |w) gibi iki vektorii alarak ¢ikti olarak bir karmasik sayr veren fonksiyon olarak
tanimlanmaktadir. I¢ carpim igin standart gésterim, (|v),|w)) veya (v|w) seklindedir.
Burada (v| vektoriine Cizelge-2.3’te belirtildigi gibi bra veya |v) vektoriine gore dual vektor
denilmektedir. I¢ carpimin sirasiyla (v| Y; 4; |w;) = A; (v|w;), (v]w) = (w|v)* ve (v|v) = 0
denklemlerinden goriilecegi gibi lineerlik, simetri ve sifirdan biiyiik olma 6zellikleri vardir.

Buna gore C" uzayinda bir i¢ ¢arpim,

21
(1 s Yn)s (21, e, 20)) = X ¥izi = (01 ---%)( 5 ) 2.7)

Zn

seklinde tanimlanabilir. Iki vektdriin i¢ carpimu sifirsa bu iki vektdr ortagonal ya da diktir
denilir. Bir vektoriin kendisiyle i¢ ¢arpiminin karekokiine ise o vektoriin boyu ya da normu

denilir. Bir |v) vektoriiniin normu,

o)l = V{vlv) (2.8)

seklindedir. Bir vektoriin |v') = |v)/|||v)]| seklinde normuna bolimiine o vektoriin
normalize edilmesi denilir. Normalize bir vektoriin boyu |||v')|| = 1’dir ve buna birim
vektor denilir. Her biri birim vekt6r olan |i) seklindeki bir vektorler kiimesindeki her bir
vektor (i|j) = &;; seklinde digerine dikse bu vektorler kiimesi ortonormaldir denilir.

Diger yandan vektorlerin dig carpim gosterimi de tamiik bagintisi denen yararl bir
araci ortaya ¢ikarir. Yine V vektor uzayindaki ortonormal bir baz |i) seklinde ve bu durumda

herhangi bir vektorde,

lv) = ¥ vili) (2.9)

seklinde tanimlansin. Burada v; = (i|v) karmasik katsayilardir.
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Buna gore Y;|i)(i| seklinde taniml1 bir dig garpim |v) vektoriine

QilXiD vy = Xili) (ilv) = Xy vili) = [v) (2.10)

seklinde uygulandiginda yine ayni vektoriin elde edildigi goriiliiyor. Bu durumda tiim bazlar

tizerinden toplami alinmis dig ¢arpim ifadesi,
il (il =1 (2.11)

seklinde higbir sey yapmama iglemine veya birim islemciye esit olmalidir. Son esitlik tamlik
bagintis1 olarak bilinmektedir. Bu bagmtinin yararim1 daha iyi anlamak i¢in A:V - W

seklinde tanimli bir A4 islemcisine A = 1,,,A1,, uygulanirsa A islemcisinin
A = YilwNwi| Alv)v] = il Alvy) |w; vl (2.12)

seklinde dis gcarpim temsili elde edilmis olur. Burada |v;) ve |a)j) ortonormal bazlardir. Son
esitlikte (w;|A|v;) i¢ ¢arpimu, |v;) ve |a)j) bazlarina gére A islemcisinin i. siitun ve j. satir
matris elemanini temsil etmektedir. Bura gore A islemcisinin V vektor uzaymi geren |v;)

vektorleri bazinda matris temsili,

(lAlvy)  (vilAlvy) .. (v1lA|vy)
A | @A) @alAlv) o alAlv) 219
(vplAlvy)  (vplAlvy) . (vplAlvy)

seklindedir.

Bir lineer A islemcisinin 6zvektorii, a karmasik bir say1 olmak tizere A|v) = a|v)
denklemini saglayan |v) vektoriidiir. Burada a sayisina A islemcisinin |v) 6zvektoriine
karsilik gelen 6zdegeri denilir. Islemcilerin matris temsillerinden 6zdeger ve 6zvektorler

det|A— 21| =0 (2.14)

seklindeki karakteristik denklem ¢6ziimlerinden bulunabilir. V vektor uzayinda tanimli bir A
islemcisi i¢in kosegen temsil |i) , A; 6zdegerlerine karsilik gelen ortonormal 6zvektorler seti
olmak iizere A = Y; A;|i)(i| seklinde ifade edilir. Eger bir islemci kdsegen bir temsile

sahipse bu islemci kdsegenlestirilebilir denilir.

2.2.1.b Ozel tammh islemciler, tensor ¢carpimy, iz
A: C" - C™e tanimli bir A lineer islemcisinin adjointi yada hermitik eslenigi AT,
(w|Alv) = (v]At|w)” (2.15)

esitligini saglamaktadir. Burada |v), |w) € C" seklindedir.
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Buna gére bir A lineer islemcisinin matris temsili igin (41) jk = Ay gegerlidir. Diger
bir degisle bir matrisin adjointi, transpozunun ve elemanlarinin karmasik esleniginin
almmasiyla elde edilir. Karmasik uzayda tanimli lineer islemciler i¢in ¢ € C olmak iizere
(cAt =c*AT, (A+B)T =AT+Bt, (BT =BTAT ve AIV)" =(VIAT esitlikleri

gecerlidir. Bir islemcinin adjointi,
At =4 (2.16)

seklinde kendisine egitse hermitik bir islemcidir denilir. Diger bir 6zel tanimli islemci

normal islemcidir. Bir A islemcisi,
AAT = AtA (2.17)

sartin1 sagliyorsa normaldir denilir. Denklem (2.16)’ya gore hermitik islemcilerin aym

zamanda normal oldugu agiktir. Diger yandan bir U islemcisi igin,
Ut =1 (2.18)

Esitligi saglaniyorsa U, birimsel (iliniter) bir islemcidir denilir. Birimsel islemciler i¢in
UUT =1 esitligi de gegerlidir. Bu yiizden birimsel islemciler aym zamanda normal
islemcilerdir.

Tensor carpimi vektér uzaylarindan daha biiyiik vektor uzaylar elde etmek icin
kullanilir. Boyutlar1 mxn ve pxq olan herhangi iki A, B matrisinin tensor ¢arpimi A @ B

olarak gosterilir ve

nq mp
A ® B — Az:lB AzzzB .:.. AZ:TLB (219)
Ap1B ApoB .. ApnB

seklinde ngxmp boyutlarinda bir matris olusur. Herhangi iki |i), |j) ortonormal baz vektorii
sirastyla V ve W gibi iki vektor uzayinda tanimli ise |i) ® |j)’de V & W vektor uzayinda
tamimhidir. Genellikle |i) @ |j) yerine |i)|j) veya |ij) gOsterimleri de kullanilmaktadir. Bu

bazlar kullanilarak tensér ¢arpimu ile ilgili baz1 6zellikler asagidaki denklemlerle

z(1) @ ) = 1) @ ) = (i) ® zl))) (2.20)
(lin) +i2) @ 1) =li1) 1)) + li2) ®1)) (2.21)
1) @(j1) +1j20) = 10) ®ljr) + 1i) Bljz) (2.22)

seklinde ifade edilebilir. Burada z sabit bir sayidir.
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Lineer iglemcilerin V @ W uzayina etkisi ise

(4 ® B)(1i) ® |j)) = Ali) ® Blj) (2.23)

seklinde ifade dilebilir. Burada A ve B sirasiyla V ve W vektor uzaylarinda tanimli lineer

islemcilerdir. Diger bir 6nemli matris 6zelligi de iz kavramidir. Bir A matrisinin izi

seklinde kosegen elemanlarin toplamidir. Ayrica iz Ozelliginin  iz(AB) = iz(BA) ve
iz(A+ B) = iz(A) + iz(B) seklinde dongii ve lineer ozellikleri de vardir. Yine herhangi iki
islemcinin matris temsili i¢in iz(A ® B) = iz(A)iz(B) seklinde yazlabilir. islemcilerle
ilgili diger bir O6zellik komiitasyon bagmtilaridir. A ve B gibi iki islemci arasindaki

komiitasyon bagintisi
[A,B] = AB —BA (2.25)

seklinde ifade edilir ve [4, B] = 0 ise A ve B islemcileri komiite ediyor denilir. Herhangi iki
islemci komiite ediyorsa bu iki islemcinin de kdsegen oldugu bir ortonormal baz
bulunmaktadir. Bu durumda bu iki islemci ayni anda kosegenlestirilebilir denilir.

Kuantum hesaplamada son derece yararlt matris temsillerine sahip islemciler spin
matrisleri olarak bilinen Pauli matrisleridir. Daha sonraki boliimlerde sik¢a kullanilacak olan

ve birimsel matrisler olan Pauli matrislerinin gosterimleri ve temsilleri

w=1=( 9) n=a=x=(p )
azzayEY=((l_) _Ol) 03anEZ=((1) _01) (2.26)

seklinde ifade edilmektedir. Pauli matrisleri komiite etmezler. Pauli matrislerinin sagladigi

komiitasyon bagintilarindan bazilari
[X,Y]=2iZ [V,Z]=2iX [ZX]=2iY (2.27)

seklindedir. Bu esitliklerden yola ¢ikarak Pauli matrislerinin komiitasyon bagmtilari daha

genel ve uygun bigimde

[O'j, O'k] = 21213=1 Ejklo-l (228)
seklinde yazilabilir. Burada €j;; , Levi-civita tensérii olup €153 = €331 = €312 =1 Ve

€321 = €213 = €132 = —1 olup bunlarin disindaki durumlar igin €j;,; = 0 “dur.
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2.2.2 Kuantum mekanigi postulatlar:

Kuantum mekanigi, teorik olarak ispatlanamayan bir dizi postulat iizerine kurulmustur.
Ampirik olgular lizerine kurgulanan bu postulatlar tiim deneysel ¢caligmalarla uyum i¢indedir.
Bu calismada kuantum mekanigi postulatlarinda Kophenag yorumu [8] benimsenmistir.
Kuantum mekanigi postulatlar1 agsagidaki gibi dért maddede toplanmustir [1].
Postulat-1:Kuantum mekaniginde izole bir sistem, karmasik bir vektor uzay1 olan Hilbert
uzaymda () tanimli normalize bir [i) vektori tarafindan temsil edilen bir saf durumla
temsil edilir.
Bu postulatta sistemi temsil eden [y) vektoriiniin normalize olmasi i¢ ¢arpim, (Y|yP) =1
sartin1 sagladigin1 soylenmektedir. Diger yandan |y;) ve |i,) gibi iki vektoriin, sistemin iki
fiziksel durumu oldugu varsayilsin. Buna gore ¢, € C olmak tizere ¢4 [11) + ¢z |Y,) durumu
da fiziksel sistemin bir durumudur. Daha 6nce anlatildigi gibi buna iist iiste binme ilkesi
denilir.
Postulat-2:Kapali bir kuantum mekaniksel sistemin zamanla gelisimi, sistemi [¢') =
Uly) seklinde gelistiren bir U birimsel doniisiimii tarafindan agiklanir.
Bu postulata alternatif olarak kapali bir fiziksel sistemin zamanla gelisimini ifade eden

Schrodinger denklemi,

in 22 = Hly) (2.29)

seklinde ifade edilebilir. Burada # Planck sabiti, H (Hamiltoniyen) ise sistemin enerjisiyle

ilgili hermitik bir islemcidir. Denklem (2.29)’un ¢6ziimii ile sistemin zamanla gelisimi

[p()) = e /My (0)) (2.30)
seklinde ifade edilir. Burada [(0)) ilk durumdaki vektor, |y (t)) ise t siireli gelisimden

sonra sistemi temsil eden vektordiir.

Postulat-3 Kuantum Olgiimleri, {M,,} scklinde tanimlanan Ol¢iim islemcileri
tarafindan belirlenir. Burada m indeksi deneyde ortaya g¢ikacak 6l¢iim sonucunu belirtir.
Buna gore Olgiimden hemen Once sistemi temsil eden vektor |Y) ve Olglim sonucu m
sonucunun gelme olasiligini  p(m) = (l,l)|M;;LMm|¢) olmak tlizere sistemin son durumu

M |¥)
Jp(m)

bagintisini saglamalidir.

seklinde ifade edilir. Buradaki 6l¢lim islemcileri ), M,i;le = 1 seklinde tamlik

Postulat-4 Pek ¢ok alt sistemden olusan bir fiziksel sistemin durum uzay: alt
sistemlerin durum uzaylarmin tensor ¢arpimi seklindedir. Buna gore i’den n’e kadar
indekslenmis alt sistemler i¢in tiim sistemi temsil eden durum vektori (Y1) @ [Y,) Q ... ®

[, seklinde ifade edilir.
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2.2.3 Yogunluk matrisi ve kismi iz

Yogunluk matrisi yada yogunluk islemcisi, kuantum mekaniginin durum vektorii
formiilasyonuna alternatif fakat matematiksel olarak 6zdes bir formiilasyondur. Bir sistemin
p; olasiliklariyla [1;) durumlarinda bulunabilecegi diisiiniilsiin. Bu durumda saf durumlarin
bir takimlar1 olarak tanimlanabilecek bu sistem igin yogunluk matrisi ifadesi

p = 2ipi [Pl (2.31)
seklindedir. Yogunluk matrisinin gelisimini dikkate almak i¢in temsil ettigi sistemin p;
olasilikla bir |y;) durumunda bulundugu disiiniilsiin. Bu durumda gelisimin ardindan bu
durum p; olasilikla U|y;) durumunda bulunacaktir.

Boylece yogunluk matrisinin herhangi bir birimsel islemci altinda gelisimi

p > Sap Uil UT = UpU't (232)
seklinde ifade edilir. Kapali bir kuantum mekaniksel sistemi temsil eden yogunluk matrisinin
zamanla gelisimini elde etmek i¢in (2.29) ve (2.31) denklemleri kullanilarak

ih % = [H, p] (2.33)
esitligi basitce tiiretilebilir. Bu denklem kapali sistemler i¢in yogunluk matrisinin zamanla
gelisimini aciklayan Liouville-von Neumann esitligidir. Ote yandan kompozit bir fiziksel
sistem bu sistemi olusturan alt sistemlerin yogunluk matrislerinin tensor ¢arpimlari seklinde
(01 ®p2 ® ...Q p,) yazilabilir. Yukaridaki tanimlamalarla birlikte kuantum mekanigi
postulatlarinin kuantum mekanigi dilinde de yazilabilecegi goriilmektedir.

Yogunluk matrisi ile ilgili diger 6zellikler su sekilde siralanabilir: Yogunluk matrisi
hermitik ve izi iz(p) = 1 olan bir islemcidir. Bir kuantum sistem tam olarak bilinen bir [i)
durumu ile tanimlanabiliyorsa buna saf bir durum denilir. Saf durumlar i¢in yogunluk matrisi
p = |[YXY| seklindedir. Eger sistem sadece bir [¢) durumu degil de p; olasilikla |y;)
durumlariyla temsil ediliyorsa bu durumda sistem saf durumlarin bir karigimidir ve karismig
bir durum olarak tanimlanir. Saf durumlar igin iz(p?) = 1, karismis durumlar igin ise
iz(p?) < 1 gegerlidir. Ayrica herhangi bir durum bazinda bir A gozlenebiliri i¢in beklenen
deger ifadesi yogunluk matrisi teriminde

(A) = iz(pA) (2.34)
seklinde ifade edilir.

Yogunluk matrisinin en giizel uygulamalarindan biri de pek ¢ok alt sistemden olusan
kompozit bir sistemin herhangi bir alt sistemini temsil edebilmesidir. Alt sistemleri temsil
eden yogunluk matrisine indirgenmis yogunluk matrisi denilmektedir. Sistemin timiini
temsil eden yogunluk matrisinden alt sistemin yogunluk matrisine inme islemine kismi iz
islemi denilir. Ornek vermek gerekirse pap = pa & pp seklinde A ve B gibi iki alt sistemden

olusan bir AB sistemi olsun.
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Burada A alt sistemini temsil eden indirgenmis yogunluk matrisi B iizerinden alinan
kismi iz islemi ile

P = iz4(Pa @ p5) (2.35)
seklinde bulunur. Daha ayrintili sekilde ifade etmek gerekirse |a;) ve |a,) A durum
uzayinin herhangi iki vektorii |by) ve |b,) de B durum uzaymin herhangi iki vektorii olmak
tizere py = |lay){aq| ve pg = |by1){b;1| seklinde tanimlansin. Sistemin yogunluk matrisi
p = pa Q pp olmak iizere A alt sistemini veren kismi iz islemi

pa = izg(la;Xaz| & [by bz |) = layXaz|iz(|by}(b,]) (2.36)
seklindedir.

2.2.4 Esevresizlik ve acik kuantum sistemler

Buraya kadar ilgilenilen sistemlerin kapali veya dis etkilerden yalitik olduklar1 varsayildi.
Oysa hi¢ bir kuantum sistem ¢evreden tam olarak yalitik degildir. Cevre (¢) ile etkilesim
halinde olan bir kuantum sisteme acik kuantum sistem, g¢evreyle etkilesim sonucu sistemin
kuantum bilgisini yitirmesine esevresizlik denilir [1-2,70-71].

Bu durumla ilgili agiklayici bir 6rnek yogunluk matrisi formiilasyonu ile verilebilir.
Bu 6rnek i¢in bir t = 0 ilk durumunda saf bir |p) = a|0) + b|1) durumu tanimlansin.
Burada a ve b karmasik katsayilar ve |0),|1) € C? olsun. Bu duruma karsihk gelen

yogunluk matrisi

a la|> ab*
0) = = .(a* b* =( ) 2.37
PO =l = (;)-@ b= (2:37)
seklinde ifade edilebilir. Belli bir siire sonunda yogunluk matrisi
la|? e tTqb*
p(®) (e_t/ra*b B (2.38)

haline gelir. Burada ‘t’ esevresizlik siiresidir. Esevresizlik siiresi boyunca yogunluk
matrisinin kuantum bilgisini temsil eden kdsegen dis1 elemanlarin genligi zamanla giderek

azalir. Yeteri kadar siire sonunda ise (t > 7 ) yogunluk matrisi

_(lal* 0
p(oo)—(O |b|2) (2.39)

halini alarak kuantum bilgisi tamamen ve geri doniisiimsiiz olarak kaybolmus olacak ve
sistem termodinamik terimlere gore termal dengeye ulagsmig olacaktir.

Bu durumun dinamiginin daha iyi anlagilmasi igin tiim sistemi temsil eden yogunluk
matrisi  pse seklinde tanimlansin. Burada denklem (2.38)’e benzer sekilde ilgilenilen

sistemin t siire sonundaki yogunluk matrisi ¢evre tizerinden alinacak bir kismi iz iglemi ile

ps(t) = ize{pse (D)} = iz {U()pse (O)UT (1)} (2.40)

seklinde bulunur. Burada U (t) tiim sisteme ait zamanla gelisim islemcisidir.
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Denklem (2.43)’teki sistem gelisiminin dinamigi, kapali kuantum sistemlerin

dinamigini yoneten (2.33) Liouville-von Neumann denklemine benzer bir denklemle

= ps(t) = —i[H}, ps ()] + Dps(8)] (2.41)
seklinde agiklanabilir. Bu denkleme Master denklem denilmektedir [70,71].Burada esitligin
sag tarafindaki ilk terim standart Liouville-von Neumann komiitatorii olup bu ifadedeki Hg
ise ¢evre tarafindan perturbe edilmis sistem hamiltonyenidir. Esitligin sag tarafindaki ikinci
terim ise esevresizlik gelisimini temsil etmektedir ve denklemin birimsel olmayan gelisim

terimidir.
2.2.5 Kuantum dolamikhk

Kuantum dolaniklik, kuantum hesaplama ve kuantum enformasyon teori igin
essiz bir kaynaktir [1]. Bir kuantum durumunun dolanik olmasi ‘ayrilabilir’ olup
olmamasi ile yakindan ilgilidir. 34 ve xg Hilbert uzayinda tanimlhi d4 ve dg boyutlu
iki bagimsiz kuantum durumu ele alinsin. 4 uzaymda tammli durum d4 6z durumlu
[Ya) = aol0), + a4|1), + -+ aq,  |ds—q1),durumu ve xp uzaymnda taniml dg
0z durumlu [ipg) = bol0), + by|1), + -+ agq,_ |dg_q), durumu verilsin. Tiim
sistemi tamimlayan durum 3 = 3,4 & x5 uzaymnda tanimlidir. Tim sistemi
tanimlayan durum |p48) = |Y4) ® [F) seklinde yazilabiliyorsa bu durum ayrilabilir
bir durumdur ve dolanik bir durum degildir denilir. Tersine [p48) = [p4) @ | B) seklinde

ise bu, dolanik bir durumdur denilir. Ornek olarak %(lOO) +01)) durumu \%(lOO) +
[01)) = \/% |0) ® (]0) +|1)) seklinde yazilabildiginden ayrilabilir bir durumdur ve dolanik

bir durum degildir. Ote yandan bir \/—15 (]01) + [10)) durumu iki farkli uzayin tensor ¢arpimi
seklinde yazilamadigi i¢in dolanik bir durumdur.

Dolanik durumlar ilging yada garip kilan sey 6l¢iim islemi uygulandiginda
daha 1yi anlasilabilir. Yukarida 6rnegi verilen dolanik durumda ilk kubite M, =
|0)(0] ve M; = |1){1]| O6l¢iim islemleri uygulansin. Dolanik duruma ait o6lglim
uygulanan kubit esit olasilikla ‘|0)’ yada ‘|1)’ durumuna indirgenecektir. Bu
durumda sistemin durumu ise kaginilmaz olarak ya |01) ya da |10) sekline indirgenmis
olacaktir. Bu sonuca gore ilk kubitin O6l¢iim sonucu direkt olarak diger kubitide
etkilemektedir sonucu ¢ikmaktadir. Bu sonucun yerellik ve nedensellik ilkelerine aykir
oldugunu savunan FEinstein ve arkadaslar1 yayimladiklar1 ve daha sonradan EPR makalesi

[11] olarak bilinen makale ile bu sonuca karsi ¢ikmislardi. Deneysel sinamalardan [13]

basart ile ¢ikan dolaniklik glinlimiizde kuantum teknolojileri igin essiz bir kaynaktir.
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2.3 Kuantum Hesaplama

Kuantum hesaplama (QC) kuantum kaynaklar kullanilarak hesaplama ve bilgi-islem
stireclerini icerir. Kuantum hesaplama yoluyla calisan bir bilgisayarin ya da algoritmanin
neler yapip yapamayacagi acik bir soru ve aragtirma konusudur. Diger yandan pratik olarak
klasik algoritmalarin ve bilgisayarlarin su an i¢in bagaramadig1 ¢ok biiyiik sayilarin polinom
stirede ¢arpanlara ayrilmasi probleminin Shor algoritmayla yapilabildiginin ispatlanmasi [21]

kuantum hesaplamanin giiciiniin umut vaat eden bir 6rnegini olusturmaktadir.

2.3.1 Kubitler

Klasik bilginin temel birimi olan ‘0’ ve ‘1’ lerden olusan bitlere benzer sekilde kuantum
hesaplamanin temel bilgi birimi kuantum bit ya da kubittir. Bir kubit iki boyutlu Hilbert

uzayda tanimli bir birim vektordiir ve
[y) = al0) + b[1) (2.42)

seklinde ifade edilebilir. Burada a ve b, |a|? + |b|? = 1 sartin1 saglayan karmasik katsayilar,

|0) ve |1) vektorleri ise matris temsilleri

=)  w=@) (2.43)

seklinde olan, hesaplama bazi adi verilen vektorlerdir. Bagint1 (2.42)’de goriildiigli gibi
kubit, , |0) ve |1) vektorlerinin siiperpoze halidir. Bu durumda bir kubit fiziksel olarak
herhangi iki kuantum durumunu ayni anda igeren bir fiziksel sistem tarafindan temsil
edilebilir [1,2,63]. Bir kubit gorsel olarak en iyi Bloch kiiresi ile temsil edilebilir. Bloch
kiiresi temsiline gore herhagi bir kubit, kiiresinin ylizeyinde ya da i¢inde bulunan bir noktaya
cizilen bir vektorle temsil edilir. Bloch kiiresi geometrisine gore bir kubit , y, 8, ¢ reel sayilar

olmak tlizere

6

, . , cos -
) = e”’(cos€|0) + e“l’singll)) e[ = Z 0 (2.44)
2 2 e'Psin=
2
seklinde ifade edilebilir.

Sirasiyla yiikselme ve azimut agilar 0 <6 <m ve 0 < ¢ <2m araliginda olup
Bloch kiiresindeki noktanm yerini temsil eder. Bagmti (2.44)’te parantez oniindeki e,
global bir faz faktorii olup gozlenebilir bir 6zelligi yoktur. Parantez igindeki e'? ise kubitin ,
[0) ve |1) durumlar1 arasindaki bagil bir faz faktoriidiir, gozlenebilir ve kubitle ilgili ¢ok
degerli bilgiler tasir. Sekil 2.8”de goriildiigii gibi Bloch kiiresinin kutuplarinda |0) ve |1) baz

vektor durumlar: bulunmaktadir.
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A

1)

Sekil-2.8: Genel bir |y) kubit durumunu gosteren Bloch kiiresi

Ote yandan Bloch kiiresi yogunluk matrisi ile de temsil edilebilir. Buna gore Bloch

kiiresinin temsil ettigi bir kubite karsilik gelen yogunluk matrisi
1
p= 2 (ﬂ + Zi=x,y,z u; ai) (2-45)

seklindedir. Burada 1 birim matris, genel olarak |u| < 1 olmak tizere u; reel vektor, o;

ise Pauli matrisleridir. Bagimnti (2.45)’teki p islemcisinin matris temsilinin 6zdegerleri

=5+l ve A= - lub (2.46)

seklindedir. Yukaridaki esitliklere gore |u| =1 i¢in A_ yok olur bdylece yogunluk

matrisinin ranki, rank(p) = 1 olur. Bu sonuca gore Bloch kiiresinin ylizeyindeki noktalar

saf durumlan belirten vektorlere denk gelmektedir.

2.3.2 Kuantum mantik kapilar:

Kubitler iizerine uygulanan birimsel islemler kuantum mantik kapilar olarak tanimlanabilir.
En sik kullanilan mantik kapilar1 X,Y, Z Pauli islemcileridir. Bunlarin disinda Hadamard

(H) ve Ry kontrollii faz mantik kapist

1 /1 1 1 (1 0
Hzﬁ(l —1) Ve Rk:ﬁ(o ezm/zk) (2.47)

seklinde temsil edilebilir.
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R} mantik kapisi i¢in R, = %(é ?) seklinde ve Ry = \%(é eig/s) seklindedir.

Bu durumda R;’ye S, faz kapisi, R3’e ise T veya /8 kapisi denilmektedir. Ayrica S iki kere
uygulandiginda Pauli Z ‘yi verdiginden buna vZ kapist da denilir. Bu calisma kuantum
hesaplamada standart devre modelini benimsemistir. Buna gore bazi tek kubitlik kuantum

mantik kapilari, devre temsili ve hesaplama bazlara etkisi Cizelge-2.4’teki gibi derlenmistir.

Cizelge-2.4:Baz1 tek kubitlik kuantum mantik kapilari. Cizelgede matris temsilleri ve hesaplama
bazlara etkileri de verilmistir

Kuantum . . Hesaplama Bazlara etkisi
Mantik Kapisi Matris Temsili Giris Cikis
Pauli X
0 1 0) 1)

— X 10 |1) 0)

PauliY

[0 —i |0) i|1)
— Y Lo 1y —io)

Pauli Z
1 o] |0) |0)
— 7 |— 0 -1 1) —[1)
Hadamard |0) \%ﬂo) + (1))

11]

— H — &b a4 Zae-m

Ote yandan genel olarak tek kubit birimsel déniileri

R,(8) =exp (— iefﬁ) = cosg 1—isin g(nxX +n,Y +n,2) (2.48)

seklinde yazilabilir. Burada n,, n,, n, ii¢ boyutta reel vektor bilesenleri ve X, Y, Z ise Pauli

matrisleridir.

27



Yukaridaki bagintiya gore kubite uygulanabilecek birimsel x,y, z doniileri,

6 . .. 6
10X cos— —isin-=

_wa (7] .. 6
R,(8)=e 2z =cos-1—isin -X = 2 2
2 2 . .0 9
—isinZ  cos>

6 . .. 6
i6y cos— —isin=

- 6 ... 6
R,(0)=e 2z =cos-1—isin=Y = 2 2
y 2 2 . 6 2]
sin cos>

.0

i0zZ =

R,(8)=e 2z = cosg 1—isin gZ = (e ’ 09> (2.49)
0 ez

esitlikleri ile agiklanmis olur. Tek kubitlik bir doniiyii farkl: tek kubitlik doniiler ve bir global

faz doniisti cinsinden ayristirmak miimkiin ve ¢ogu zaman yararhdir. Herhangi bir U birimsel

doniisiimii i¢in
U = e"“R,(B)Ry(¥)R,(5) (2.50)

denklemini saglayacak a,f,y ve § reel sayilari bulunmaktadir. Bu ifade Z-Y ayrismasi

olarak bilinmektedir. Buna gore bu birimsel doniisiimiin matris temsili

ei(a_ﬂ/Z_S/Z)COSZ _ei(a—ﬂ/2+5/2)sin]_/
U= ( : 2) (2.51)

el@+B/2=8/)ginY  i(a+B/2+58/2) pnsY
2 2
seklindedir.

2.3.2.a Kontrollii mantik kapilari

Sistemler tek kubitten daha biiyiik boyutlarda vektdr uzayi gerektirebilir. iki kubit
durumunda 2™ = 22 = 4 boyutlu Hilbert uzay: ve karsilik gelen baz vektorleri, tek kubitlik

baz vektorlerin tensor carpimi ile

{10),11)} ® {10),11)} = {[00),]01),]10), [11)} (2.52)

seklinde elde edilebilir. Cok kubitlik sistemlerde tek kubitlik mantik kapilar1 da islem
yapabilir. Ornek olarak iki kubitlik bir sisteme bir U tek kubitlik bir mantik kapist U @ 1
veya 1 ® U seklinde uygulanabilir. Burada 1, 2x2 boyutunda birim matristir.

Bir kubitin durumunu diger bir kubitin durumuna gore degistiren islemcilere kontrollii
islemciler bu islemleri uygulayan mantik kapilarma ise kontrollii mantik kapilan
denilmektedir. Kontrollii mantik kapilariin uygulandigi kubitlerden digerinin durumuna
gore durumunu degistiren kubite hedef kubit, diger kubit ise kontrol kubit olarak tanimlanir.
En énemli kontrollii islemci Kontrol-DEGIL, (CNOT) islemcisidir. CNOT mantik kapisinin
kubitlere etkisi kubitlerin ikili toplami (mod2) seklinde tanimlanabilir. Baz1 kontrollii ve 2
kubitlik mantik kapilar Cizelge-2.5teki gibi derlenmistir.
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Cizelge-2.5:Baz1 iki kubitlik kuantum mantik kapilari. Cizelgede mantik kapilarina ait devre
sembolleri, matris temsilleri ve hesaplama bazlara etkileri de verilmistir

Hesaplama Bazlara etkisi

Kuantum Mantik Kapisi Matris Temsili
Giris Cikis
CNOT,
1 0 0 O 100) [00)
0 1 0 O |01) [01)
8 8 (1’ é 110) 111)
N, [11) [10)
C%iﬂ’ 100 0 100) |00)
00 0 1 [01) [11)
0 0 1 0 |10) |10)
010 0 |11) |01)
Cc—U
T 10 0 0 100) 100)
8 (1) u1? 212 01) 01)
— T 0 0 U2 Uz |10) 11)U10)
U 111) 1)Ul
c°—-U
O Uy U, 00 |00) [0)U|[0)
[01) [0)U|1)
Up; U2 0 O 110) 110)
0 0 1 0
——) [] | 00 0 1 [11) |11)
SWAP o oo 100) 100)
00 1 0 |01) [10)
010 0 [10) [01)
00 0 1 [11) [11)

Ikili toplam @ seklinde ifade edilmek {izere CNOT mantik kapisinin kubitlere etkisi
CNOT,|a,b) = |a,a®b) ve CNOTyl|a,b) = |a®b,b) (2.53)
seklindedir.
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Ote yandan iki kubitlik genel bir Kontrol-U islemcisinin (C — U), ilk kubit kontrol
kubit olmak tizere iki kubitlik hesaplama bazlarina etkisi

(C — U)|0b) =|0b) ve (C—U)|1b) =|1)U|b) (2.54)

seklindedir. Burada b € {0,1} ve U tek kubitlik kuantum mantik kapisidir. Cizelge-2.5’in 4.
Satirinda bulunan terslenmis kontrol nodu, hedef kubit |0) ise kontrol kubite U islemcisinin
uygulanacagini belirtmektedir. Ayrica SWAP mantik kapist iki kubitlik durumlart kendi
aralarinda degis tokus etmektedir.

Kontrollii mantik kapilari i¢in uygun bir ayristirma

C—U=10)0| @1+ 11| QU (2.55)

seklinde yazilabilir. Burada 1, 2x2 boyutunda birim matristir. Terslenmis kontrol nodlu
mantik kapisi i¢in bu ifade C® — U = |0){0| ® U + |1){1| ® 1 seklindedir. Bu ifade, esitlik
(2.55)’e benzetilerek

CO—U=10X0| @ U + [IX1| @ 1 = (X|IN1|X) @ U +(X|0OX0|X) ®1  (2.56)

seklinde ifade edilebilir. Bu durumda en son ifade

CO-U=XQDUNI1+ 1M1 QU)X 1) (2.57)

c-U

seklinde yazilabilir. Bu ifadeye gore C — U islemcisi kontrol kubite uygulanacak X islem-
cileri sonucu C° — U islemcisi ile dzdes hale gelmektedir. Ayrica CNOT mantik kapilarinin
pes pese cesitli sekillerde uygulanmasi ile SWAP mantik kapisi elde edilmektedir. Bu ve

diger matris 6zdeslikleri Sekil-2.7’de verilmistir.

P N FdnY
a) _T_ b) ‘ J
—Huvl— —Huvp s>
—) D e
c) ‘ _ d) ‘ ‘ _ ‘
q) — - U1 = Uz [r—

v, |-

Sekil-2.9:1ki kubitlik cesitli matris 6zdeslikleri ve devre sembolleri. a) Kontrollii bir islemci,
uygulanan tek kubitlik X kapilari ile terslenmis kontrol nodlu islemciye 6zdes hale
gelir. b) 3 tane CNOT kapis1 farkli kontrol sekillerinde uygulanarak SWAP kapisi
elde edilir. c) Kontrollii bir faz kapisi tek kubitlik bir kapiya 6zdestir. Burada
D = |O)(0| + e'?|1)(1| formdadir. d) Ardisik kontrollii islemciler tek bir kontrollii
islemciye 6zdestir.
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Klasik kapilarda oldugu gibi kuantum hesaplamada da evrensel mantik kapilarmdan
s0z edilebilir. Barenco ve Di Vincenzo’nun ¢alismalari kuantum hesaplamada tiim mantik
kapilarinin tek kubitlik ve CNOT mantik kapilarindan elde edilebilecegini gostermektedir
[72-73].

2.3.2.b Coklu kontrollii mantik kapilar:

Gerektiginde daha c¢ok kontrol nodlu mantik kapilar1 daha biiyiikk bir Hilbert uzay: ile
kullanilir. Coklu kontrollii mantik kapilari genel olarak C™ — U seklinde gosterilir. Ornegin
n = 2 ve U = X i¢in olusan mantik kapist CCNOT yada Toffoli mantik kapis1 olarak bilinir.

Bu mantik kapisinin devre sembolii ve matris temsili Sekil-2.10’da gdsterilmistir.

1

Sekil-2.10:Toffoli mantik kapisi. Toffoli devre semboli ve
matris temsili. Toffoli mantik kapisinin iki kontrol
nodu bulunmakta ve 8x8’lik matrisle temsil
edilmektedir.
Ote yandan matris temsillerinde sadece kdsegen elemanlar igeren mantik kapilari
terslenmis kontrol nodlarin1 da igeren ¢oklu kontrollii mantik kapilar ile yiiriitiilebilir. Bu

amaca yonelik diizgiin kontrollii mantik kapisi [74] literatiire girmistir. Bir diizgiin kontrolli

EX(R,) islemcisinin matris temsili

Ra(al)
EE(Ry) = " (2.58)
Rq(ayk)
seklindedir. Burada k kontrollii nod sayisi, m ise kubit sayisi, R, ise esitlik (2.48)’de verilen
herhangi bir birimsel kubit dondsiidiir. Sekil-2.11°de diizgiin kontrolli bir mantik kapisi

goriilmektedir. Sekil 2.11°de goriilen terslenmis kontrol nodlar esitlik (2.57) kullanilarak

0zdes kontrol nodlarina doniistiriilebilir.
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Sekil-2.11:Diizgiin kontrollii R3(R,) mantik kapisinin devre sembolii. k = 3 ve m = 4 igin
R3(R,) mantik kapisinin devre sembolii ve devre dzdesi devrenin matris temsili
16x16 boyutunda bir matrisle temsil edilmekte ve devreyi temsil eden matris,
denklem (2.58)’deki gibi blok kdsegen elemanlar igermektedir [74]

2.3.3 Kuantum devreler ve algoritmalar

Kuantum devreler, ¢ok kubitlik kuantum hesaplamanin 1 ve 2 kubitlik kuantum mantik
kapilariyla daha basit sekli ayristirilmis basamaklarini gorsellestirir. Kuantum devreleri
olusturan elemanlarin bazilar1 Cizelge-2.5 ve Sekil-2.9°da verilmisti. Bunlara ek olarak diger

devre elemanlar1 ve devre sembolleri Sekil-2.12°de verilmistir.
Kubit A Digme
— islemi

Klasik bit - __ Tek kubitlik
st ot U mantik kapist

n ) n n kubitlik
—+— nkubit ——| U |— mantik kapist

Sekil-2.12 :Kuantum algoritmalar1 olusturan elemanlarin devre sembolleri

Kuantum devrelerinde zaman soldan saga akar. Devredeki her bir yatay ¢izgi kubitleri,
cift yatay cizgiler ise klasik bitleri temsil etmektedir. Kuantum devresindeki her bir tek
kubitlik birimsel islemcinin 2x2’lik, n kubitlik birimsel islemci ise 2"x2™’lik matris
temsiline sahiptir. Cok kubitlik birimsel islemcilerin ard arda uygulanmasiyla elde edilen
islemcinin matris temsili, bu islemcilerin ayri ayr1 matris temsillerinin ¢arpimina esittir.
Cok kubitli bir sistemde ise tek veya ¢ok kubitli birimsel islemcilerin paralel uygulanmasi bu
mantik kapilarinin tensor carpimlari ile ifade edilir. Bazi kuantum devreler ve karsilik gelen

islemciler Sekil-2.13’teki gibi derlenmistir.
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Sekil-2.13:Kuantum devre pargalar1 ve karsilik gelen matris temsilleri. Kuantum devrelerin
matris temsilleri elde edilirken normal matris g¢arpimi ve tensdr c¢arpimi
kullanilmaktadir.

Kuantum devrelerin matris temsilleri bulunurken komiite etmeyen islemciler i¢in
carpim sirast Oonemlidir. Komiite eden islemciler ise herhangi bir sirada carpilabilirler.
Kuantum hesaplama igin gelistirilen kuantum algoritmalar yukarida agiklanan devrelerle
gorsellestirilir. Glinlimiize kadar yayinlanmis kuantum algoritma sayisi birkag¢ taneden fazla
olmamakla beraber pek yakinda ¢ok sayida yeni algortimanin gelmesi de beklenmemektedir.
Bunun nedenlerinden biri herhangi bir kuantum algoritmanin benzer isi yapan bir klasik
algoritmadan ¢ok daha ‘verimli’ olmasi geregidir. Diger neden ise klasik sezgi anlayisina
aligsmig tasarimcilarin tamamen kuantum diisiince ile algoritma tiretmelerindeki giigliiktiir.

Bir kuantum algoritma ile klasik benzerini kiyaslamanin en iyi yolu daha 6nceki
kesimlerde deginilen karmagiklik analizidir. Geleneksel hesaplama karmagikligi anlayisina
gore n boyutlu bir sistem igin problemin 6lgegi eksponansiyel O (k™) olarak artiyorsa
problem ‘gii¢’, problemin dlgeni polinomal O(k™) olarak artiyorsa problem ‘kolay’ olarak
adlandirilir. Shor algoritmasiyla klasik olarak polinomal siirede ¢oziimii bilinmeyen biiyiik
sayilarin carpanlara ayrilmasi probleminin kuantum algoritmalarinca ¢oziilebildigini
gostermesi [21] biiyiik ilgi uyandirmistir. Diger bir 6rnek olarak ise Grover’in siralanmamis
bir listede arama algoritmasi gosterilebilir [23]. Burada klasik algoritmalarin N adimda
yaptigi arama isini s6z konusu kuantum algoritma +/N adimda yapmaktadir. Deutsch
algoritmasi ilk kuantum algoritmasi olup ilk kez kuantum Turing makinesi QTM’den
bahsetmistir. Kuantum algoritmalarin orneklendirilmesi 6zelliklerinin sergilenmesi  agi-
sindan Deutsch algoritmasi hem ilk olmas1 hem de sadeligi agisindan ¢ok giizel bir 6rnektir.

Deutsch algoritmasina ait kuantum devresi Sekil-2.14’te verilmistir.
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Sekil-2.14: Deutsch algoritmast kuantum devre semasi. Kara kutu olarak adlandirilan
f fonksiyonu girdi olarak verilen x bitini ‘0” yada ‘1’ olarak ¢ikti vermekte
ciktilar ayni ise fonksiyon sabit, farkli ise dengeli olarak tanimlanmaktadir.
Deutsch algoritmasi bir f(x) fonksiyonunun sabit ya da dengeli olup olmadigini bulan
bir karar problemi ile ilgilidir. f fonksiyonu i¢in f(0) = f(1) ise karar sabit, £(0) # f(1)
ise karar dengeli seklinde olmalidir. Burada x ,ikili say1 sisteminde n bitlik bir say1, f(x) ise
x sayisindan tek bitlik bir ¢ikt1 veren bir fonksiyondur. Burada f fonksiyonunun yapisindan
¢ok, verdigi sonugla ilgilenildiginden bu fonksiyon bir ‘kara kutu’ olarak tanimlanmaktadir.
Burada kara kutu
1) y) = [0y @ f(x)) (2.59)
islemini saglamakta ve en az iki kubitlik kuantum hafiza gerektirmektedir. Klasik
bilgisayarlar bu tip karar problemlerini sonuglandirmak i¢in 6nce f(0), sonra f(1)’i
hesaplayip esit olup olmadigini kontrol ederler. Bu durumda karar problemi iki adim
gerektirmektedir. Asagida ise Deutsch algoritmasindaki durum tartisilmaktadir.
Esitlik (2.59)’daki f fonksiyonu Sekil-2.14°de oldugu gibi her iki kubitte H kapist
bulunan Deutsch algoritmasina uygulandiginda sistemin durumu
)10} + 1) 5 110 @ £ -1 @ FEON (2.60)
sekline gelecektir. Burada normalizasyon faktorleri ihmal edilmistir. Farkli x degerlerine

kars1 olasi f(x) degerleri ve bu sonuglarla olusan durum Cizelge-2.6’da verilmistir.

Cizelge-2.6: Deutsch algoritmasinda olasi x ve f(x) degerleri. Cizelgede sistemde bu
degerlere karsilik gelen kuantum durumlari da verilmistir

x fQ) lx)(10 D f(x)) =11 D f(x)))
0 0 [0)(0) — [1))
0 1 [0)(1) — [0))
1 0 [1)(10) — 1))
1 1 |1)(11) — [0))
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Cizelge-2.6’daki sonuglara gore f(x) fonksiyonu kuantum durumuna

f
x)(10) — 11)) > (=1)@x)(10) —[1)) (2.61)
seklinde etki etmektedir. Bu tanimlamalarla Sekil-2.14’teki Deutsch algoritmasinin adimlari
asagidaki gibi aciklanabilir. Tk kuantum durumu |01) seklindedir ve iki kubite de uygulanan

H islemlerinden sonra sistem,
01) 225 L 10y + 1) @ L (10) — |1 2.62
01) — = (10) + 1) ® 7 (10) = 1)) (2.62)
seklini alir. Bundan sonra uygulanan iki kubitlik f fonksiyonu sonrasi sistem
f
- 5((—1)f(°)|0) + (=DM %(IO) —11) (2.63)

haline gelir. Algoritmada belirtildigi gibi tim bu adimlardan sonra son olarak ilk kubite

uygulanan H isleminin ardindan sistemin en son durumu

B © +1-1/) o)
+ (DO -2 (=D I)) ® 5 (10) - 1) (2.64)

elde edilir. Bu ifadeye gore eger f fonksiyonu sabitse yani f(0) = f(1) ise ilk kubit |0)
durumunda bulunacak, f fonksiyonu dengeli ise yani f(0) # f(1) ise ilk kubit |1)
durumunda o6lgiilecektir. Bu sonuca gore bu kuantum algoritma ile f(x) fonksiyonunun
dengeli ya da sabit olduguna tek adimda karar verilmektedir. Bu durum klasik algoritmalara
gore acik bir hiz artis1 saglamakta ve bu durumu miimkiin kilan sey kuantum algoritmalarda
miimkiin olan siiperpozisyon ilkesidir. Kuantum hesaplamada buna kuantum paralelligi

denilmektedir.

2.3.3.a Kuantum Fourier doniisiim algortimasi

Fourier donilisiim, matematik , fizik ve miihendislikte sinyal analizinde sik¢a kullanilan bir
alettir. N tane (xoxy,..,xy_1) seklinde data noktasindan olusan bir kiime bulundugu

varsayilsin. Bu noktalarin ayrik fourier doniisiimiinden olusan bir kiime

(x0,%1, s Xn-1) = (VoY1) -» YN-1) (2.65)

seklindedir. Burada doniismiis her bir nokta :

¥y = 7= 2] e N (2.66)

seklinde tanimlanmaktadir [75].
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Bu tanimlama, ayrik noktalar yerine siirekli bir f(x) fonksiyonuna genellenebilir.

Boylece bu f(x) fonksiyonu N deger {izerinden

fQ) = (fO,fD), .. f(N=1) = fy (2.67)
seklinde ayristirilabilir. Boylece f(x) fonksiyonunun Fourier doniistimii

fO) = 7 EN3 2N (x) (2:68)
seklinde tanimlanir.

Simdi ise Hilbert uzayinda tamimli N = 2™ tane hesaplama baz , |0),|1), ..., [N — 1)

seklinde tanimlansin. O halde hesaplama bazlarin kuantum Fourier doniisiimii ayrik Fourier

doniisiime benzer sekilde
. 1 _ . .
QFTj) = 7= XieZo e/ k) (2.69)
seklinde tanimlanabilir. Burada j ve k ikili say1 sisteminde tam sayilardir ve

J = Jjijz wdn = 12"+ 20 4 e 4 20 = BT 20 (2.70)
seklindedir. Esitlik (2.69) da iistel ifadedeki k yerine esitlik (2.70) deki esiti konulursa

. 1 n_ i iy n-l/on 1 n_ AN -1
j) =ﬁ2i=ol e Li= k12" /2" | ) = \/T—nZLol 2™ Li= ki | ) (2.71)
elde edilir. Ustel ifadedeki toplam , tabanlarin carpimi olarak
j) :\/%Zii?)lezmjklz_l % eZn'inZZ‘2 X .. X eZnijkn2‘"|k> (2.72)
seklinde yazilabilir. Son esitlikteki toplam k {izerinden (k = 0,1) ayristirilarak carpim
seklinde yazilirsa

. 1 o o
) == Tk 0 Thymo o Ty, €702 x @22

X @22 |k ky . kpyq) (2.73)
elde edilir. Bu durumda doniisiim ,

1) == (|0) + €22 1)) ([0} + €272 1)) ..(|0) + €272 1)) (2.74)

seklini almis olur. Esitlik (2.70)’de agiklanan ikili say1 sistemindeki /’nin tanimi
0.jifz wojn = 2+ 224+ 22 (2.75)
seklinde yazilabileceginden kuantum Fourier doniigiim,

QFTIj) :%_n(m) + e2m0Jn|1))(]0) + e2™0In-1in|1)) ...

(10) + 327Tij1jz---jn|1>) (2.76)

seklinde yazilmis olur.
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QFT’nin kubitler {izerindeki etkisini son esitlikteki gibi ardisik carpim seklinde
yazmak ilgili kuantum algoritmay1r kurmak acisindan Onemlidir. Bu doniisiimii
gerceklestirmek igin gerekli iki mantik kapisi, matris temsilleri esitlik (2.47)’de verilmis
Hadamard donisim H ve R, mantik kapilaridir. Hadamard doniigiimiin kubitlere etkisi

Cizelge 2.4’te verilmisti. Bu sonug baska bir ifadeyle

1
Hlx) = 53,(-1)®y) (2.77)
seklinde de yazilabilir. Ote yandan R) ’nin hesaplama bazlara etkisi etkisi ;
R,10) =|0) ve Ry|1) = ei2™/2"|1) (2.78)

seklindedir. Kuantum fourier déniisiimiin uygun bir kuantum devre temsili Sekil-2.2’deki
gibidir.

|f1>——--~-@—@ 0) + 2P0 1)
|J2) : Bt @""'Rn_z'Rn_l—"'—l()>+32”0-]'2----]'n|1>
) o JHHRE—(0) + e2m0n-sin1)
i) . @—I0>+€2”0~jn|1>

Sekil-2.15: Bir n kubitlik QFT devresi. Her bir yatay ¢izgi kubitleri temsil etmektedir ve
devre Hadamard ve kontrollii Ry, kapilarindan olugsmaktadir

Fakat Sekil-2.15teki devre uygulandiginda

10.j1j2 - Jn) = 7 (10) + e2ml2-In] 1)), (|0) 4 €270 n-s/n]1)) ...

. (]0) + e2™i0Jn|1)) (2.79)

elde edilir. Bu sonug elde edilmesi gereken sonug olan esitlik (26)’nin tam tersidir. Bunu
diizeltmek icin algoritmanin sonunda Sekil-2.16’teki gibi SWAP ya da permiitasyon kapilari

kullanilabilir.

|_f1>__""' ﬂ‘l‘Rm k)
) ———- I L e R N}

[ ———— Kyt
i) [HH k)

Sekil-2.16:Permiitasyon islemcili QFT devresi. N kubit QFT algoritmasmin sonunda P?"
permiitasyon islemcisi kubit durumlarina P?"|k,k,_q ... k1) = |kik, ... ky)
seklinde etki etmektedir
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n(n+1)
2

Kuantum Fourier doniigiim, n kubit i¢in tane mantik kapis1 gerektirmektedir.

Bu durum mantik kapist sayisinin O (n?) mertebesinde arttigini gdstermektedir. Oysa klasik
Fourier déniisimde bu say1 0((2™)?) seklindedir. Ayrica QFT’yi olusturan tim mantik
kapilar1 birimsel oldugundan QFT islemi de birimsel bir islemcidir.

2.3.3.b Kuantum faz tahmin algoritmasi

Pek c¢ok kuantum mekaniksel hesaplama Ornegi 6zdegerlerin bulunmasini gerektirir.
Kuantum hesaplama, ‘faz tahmini’ denen metotla 6zdeger tahminini miimkiin kilmaktadir.
Herhangi bir # hamiltoniyenine ve [y;) 6zdurumuna sahip bir sistem i¢in [,) = A|Y;)
yazilabilir. Burada A, karsilik gelen 6zdegerdir. Bu 6zdegeri kuantum algoritma ile bulmak
icin karsilik gelen kuantum devrelerin kurulabilecegi birimsel islemcileri olusturmak
gerekmektedir.

Burada H hamiltoniyenine karsilik gelen birimsel islemci denklem (2.30)’da verilmis
olan U = e ¥t/ jslemcisidir. Burada t = 1 ve A = 1 i¢in U = e~ islemcisine karsilik
gelecek 6zdeger e~ olacaktir. Benzer sekilde e*™ ;) = e*4|y;) denklemini miimkiin
kilacak bir kuantum devresiyle A’nin bulunmasi faz tahmin algoritmasinin ana ilkesini

olusturmaktadir. A 6zdegerinin elde edilmesi i¢in olusturulmasi gereken kuantum durumu
2 e [y) = - 32lg e Jy) (2.80)

formunda olmalidir. Burada 6zdeger A = 2m¢ seklindedir. Bu durumda ¢’yi ikili sayi
sisteminde ve 0 < ¢ <1 olacak sekilde se¢mek uygundur. Boylece ¢ = 0.x1x,%3 ...

(x; € 0,1) seklinde ve sistemin kuantum durumu

1 2 _1 277.'1(,031 |y> mzZn—l 2m(0x1x2x3)y |y) (281)

\/'2_11

seklinde olur. Bu durumun QFT ile elde edilebilecegi agiktir. ikili say1 sistemindeki ¢ =
0.x1X,x3 ..icin her iki tarafi 2 ve kuvvetleriyle carpmak 21 = x;.x3x3.., 2%2¢ =
X1X5. X3 ...seklinde kesir kismini bir basamak kaydirmaya karsilik gelir. Bu durumda ifadeler

leri(p — eZniO.xl.x2x3x4... 2mi0.X1X2X3

=e

eZni21<p = @2MiX1.X2X3X4.. — o2TiXq o2Mi0.XX3

——
1

leri22<p — eZn'ixlxz.x3x4... — eZTrixlxz eZm’O.x3x4

~—
1

eZT[iZ(j_l)(p — eZnixlxz.x3x4...xj+1 — eZn'ixlxz.x3x4...xj_1 eZniO.xjxj+1 (2.82)

1
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seklinde yazilabilir. Son esitliklerde goriildiigii gibi (x; € 0,1) igin e?™*i=] oldugundan

ustel ifadeler

e 2mip — e 27i0.X1 X2 X3Xy

e 2mi2lp @2mi0.x2x3%X,

e2mi2U™We _ ,2mi0xjxj4y (2.83)

seklinde yazilmaktadir. Buna gore iistel ifade 2’nin her kuvvetiyle carpildiginda ¢’nin

basamaklar1 elde edilebilir. Bunun yapilabilmesi i¢in U islemcisinin u?" seklinde
kuvvetlerinin uygulanmasi gerektigi anlagilmaktadir. ilgili algoritmanin agiklanmasindan
once faz tahminini  miimkiin kilacak ‘6zdeger tepmesi’ kavraminin agiklanmasi
gerekmektedir. Faz tahmini icin kullanilacak U islemcisinin  kontrollii bir sekilde
uygulanmasi gerekmektedir. Sekil-2.17°de U islemcisinin |ip;) durumuna ek bir kubitle
uygulanigt goriilmektedir.

|0>T 10y 111) — 1 ¢11) al0) +b|1)Ta|0) + be't|1)

[y —" [y 1) U1 1)) ¥ 1)

a) b) c)

Sekil-2.17: U islemcisinin ek bir kubite uygulamisi. a) Kontrol kubit |0) durumunda
oldugundan U uygulanmaz. b) Kontrol kubit |1) durumunda iken U
uygulandiginda kontrol kubit e*|1) seklini alir. ¢) Kontrol kubit kontrollii
islemciden Once siiperpoze edilmisse islem sonrasi kontrol kubit bir bagil faz
ortaya c¢ikarir

Sekil-2.17’a  gortldigi gibi kontrolli islemcinin tanimi geregi kontrol kubit |0)
durumunda iken U islemcisi [Y;) durumuna uygulanamadigindan &zdeger elde
edilememektedir. Fakat kontrol kubit |1) durumunda iken giris durumu |1)|y;) seklindedir
ve kontrollii islemci (C — U)|1)|y,) = |1)U|p;) seklinde uygulanacaktir. Daha 6nce de
belirtildigi gibi [;) durumu U islemcisinin bir 6zdurumu oldugu varsayilmaktadir. Bu

durumda

DU = [1e ) (2.84)
gecerlidir. Ote yandan bu esitlik

[Dela) = eI1)[yz) (2.85)
seklinde de yazilabilir.
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Matematiksel olarak son iki denklem son derece 6nemsiz goriinse de bu sonug sadece
kontrol kubite yapilacak bir ol¢lim ile hedef kubitlerden gelecek 6zdeger bilgisinin elde
edilebilecegini gostermektedir. Ne yazik ki (2.85) denklemindeki e faktorii sistem durumu
icin global bir fazdir ve daha once belirtildigi gibi global fazlarin gozlenebilir 6zelligi

yoktur. Fakat Sekil-2.17.c)’deki gibi kontrol kubit kontrollii islemciden Once siiperpoze
edilirse bu durumda

c-U .
(al0) + bI1)[p2) — (al0) + be*|1)) [1h;) (2.86)
elde edilir. Boylece gozlenebilir ve 6l¢iilebilir bir bagil faz degeri elde edilebilecektir. Daha

once belirtildigi gibi € — U islemcisi ¢ fazinin basamaklarin1 elde etmek i¢cin € — U 2"
seklinde ¢esitli kuvvetlerde uygulanmalidir. Tiim bu veriler 1s18inda olusan faz tahmin

algoritmasi Sekil-2.18’de goriilmektedir.

‘0>+()2n1'(2["_U99J|1> -
0) = H . —e A )
0)+e27i (22 ¢
|0> 4y PR . ‘ ) € | ) Qf_V],T |xn—2)
0 - o * o O)+e L A e
27i(2¢)
|0> - H I ‘0>+() |1> /_,rl\ |xn>
Wy — v e e ot )

Sekil-2.18: Abrams-Lloyd 6zdeger tahmin algoritmasi. [¢;) durumunun U islemcisinin
O6zdurumu oldugu ve ¢ = 0.0.x4.x, ....x, oldugu varsayilmaktadir. Burada

A=2mp ve 0 < ¢ <1 seklindedir
Bu algoritma, Abrams-Lloyd 6zdeger ya da faz tahmin algoritmasi olarak bilin-
mektedir [76]. Algoritmanin sonunda kontrol kubitler grubuna ters kuantum fourier doniistim
QFTT ile faz degerinin ikili basamaklar1 (0. x;X5 ... X)), = (27 %1 + 27 2x5+... +27™x,) 10
seklinde elde edilmektedir.
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2.3.4 Kuantum bilgisayar

Su ana kadar lizerinde durulan kuantum hesaplama algoritmalar1 ve kuantum bilgi-islem
stireglerini yiiriitebilmek igin fiziksel bir sisteme ihtiya¢ vardir. Kubitleri barindiracak,
kuantum islemleri miimkiin kilacak bu fiziksel sisteme ‘kuantum hafiza’ denilmektedir.
Klasik bilgisayarlarin islem kapasitesini asacak bir kuantum bilgisayarin en az 100 ila 1000
kubit igermesi gerektigi hesaplanmaktadir [77]. Di Vincenzo, isleyebilir bir kuantum
bilgisayar inga etmek igin gerekli Kriterleri belli sartlara baglamistir [34]. Bu krtiterler soyle
siralanabilir;

1- Lyi karakterize edilmis kubitlerle élgeklenebilir bir sistem. Bu kriter aday sistemin
Kubit temsilini basarili bir sekilde yapmas: gerektigini anlatmaktadir. Spin-% c¢ekirdekler,
elektronlar veya karsilikli yatay-dikey polarizasyona sahip fotonlar dogal kubit adaylaridir.

2- Sistemi bir ilk durumdan bagslatabilme yetenegi. Herhangi bir hesaplamadan 6nce
sistem, bilinen referans bir ilk durumdan baslamadik¢a hesaplamanin dogrulugundan emin
olunmaz. Bu yilizden sistem, kuantum hafizanin istendiginde |000..) gibi bir ilk durum
almasini olanakli kilmalidir.

3- Mantik kapi islem siirelerinden uzun durulma siireleri. Aday sistemin olusturacagi
kuantum hafizada esevresizlik ile kuantum bilginin kaybolma siiresi islem ve Ol¢iim
stirelerinden daha uzun olmalidir.

4- Bir evrensel mantik kapisi takimi. Daha 6nceden agiklandigi gibi herhangi birimsel bir
islemci tek kubit ve CNOT kapilarina ayristirilabilir. Bu durumda aday fiziksel sisteminde
tek kubit ve CNOT kapilarini uygulayabilme yetenegi olmalidir.

5- Istenen kubiti 6lcme yetenegi. Kuantum algoritmalarin uygulanmasindan sonra anlamli
sonuglarin alinabilmesi gerekir. Kuantum sistemlerde en genel 6lgme izdiigiim 6lgiimlerdir.
Olgiim metodu daha cok fiziksel sistemin dzelliklerine bagldir.

Tim bu Ozellikleri ayn1 anda saglayan bir fiziksel sistem ¢ok yakin goriinmese de
simdiden pek ¢ok farkli sistemde uygulamalar yapilmistir. Bu sistemlerden bazilar kati/sivi-
hal NMR sistemler, tuzaklanmis iyonlar, optik Orgiilerdeki nétr atomlar, bosluk QED
sistemler, lineer optik sistemler, kuantum noktalar1 ve Josephson eklemleri seklindedir. Tiim
bu sistemlerin genel bir tartigmasi ref. [78]’de bulunabilir.

Deneysel uygulamalarda pratik olarak deneysel hatalar ve bunlarin giderilmesine
calisgilmaktadir. Hata diizeltme kodlar1 bu noktada 6énem kazanmaktadir [26-27]. Bunlara
ilave olarak sistemlerin esevresizlik siirelerini arttirmak ve kuantum bilgisini daha uzun siire
korumak i¢in pek cok calisma yapilmaktadir. Bunlardan en Onemlisi dinamik ayrim
(Dynamical Decoupling-DD) metodudur [79-82]. Pratik kuantum bilgisayarlarin

gelistirilmesi siirecinde kuantum algoritmalar bu gibi hata diizeltme yada Onleme
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protokolleri ile birlikte uygulanacaktir ya da topolojik kuantum hesaplama [83] gibi hatalara

kars1 daha dayanikli kuantum hesaplama yontemlerine agirlik verilecektir.
2.4 Kuantum Simiilasyon

Fiziksel sistemlerin simiilasyonunun pek ¢ok alanda 6nemli rolleri vardir. Bu sayede fiziksel
sistemler icin parametreler optimize edilebilir, veya farkli olasiliklar i¢in sonuglar
kiyaslanabilir. Simiilasyonun odak noktasi bir sistemin dinamik davranisini yoneten fizik
yasalarin1 agiklayan diferansiyel denklemlerin ¢oziimiidiir. Newton’un hareket denklemi,
elektromanyetik dalga denklemi, Poisson denklemi gibi 6rneklerde oldugu gibi diferansiyel
denklemin ¢oziilmesindeki amag, bilinen baslangic kosullar1 kullanilarak belli bir siire
sonunda sistemin son halini veya sistemi temsil eden bir pargacigin konumunu
belirleyebilmektir.

Ote yandan sdz konusu sistemler kuantum sistemler ise numerik simiilasyon ‘zor’
olarak tanimlanan sinifa girer. Ornegin n tane spin-1/2 pargacikli sistemi Klasik bilgisayarda
temsil etmek i¢in 2™ tane kompleks genlik gerekirken ayni isi kuantum bilgisayar n tane
kubitle yapabilir [1]. Kuantum simiilasyon, bir kuantum sistem kullanilarak baska bir
kuantum sistemi simule etmek ve evrensel bir kuantum bilgisayar ile bir kuantum sistemi
simule etmek olarak iki ayr1 smifa ayrilmistir [40]. Ilkinde amag¢ kuantum mekaniksel bir
fiziksel sistemin hamiltoniyenini kullanarak efektif olarak hedef sistemin hamiltoniyenini
elde etmek ikincisinde ise amag¢ simule edilmek istenen hedef sistemin hamiltoniyenini
verecek islemciyi kuantum algoritmalarda evrensel igslemciler ile insa etmektir [84]. Dijital
kuantum simiilasyon, Zalca’nin yaklagimi ile Schrodinger dalga denkleminin kuantum
sistemler iizerindeki dinamigine ve dalga fonksiyonunu kubitler iizerinde eslestirmesine

dayalidir [85].

Bu yaklasima gore kuantum sisteminin hamiltoniyeni H = Y1, H; seklinde

yazilabilmeli ve yerel etkilesimleri igermelidir. Zamandan bagimsiz bir H hamiltoniyeni igin

Schrddinger denklemi ih% = H|p) seklinde olup, |[p(t)) = e~/ |(0)) = U (0))
seklinde de ifade edilebilmektedir. Ote yandan eger  hamiltoniyeninin komiite etmeyen
[H,Hy]1#0 seklinde bir cift bileseni bile varsa bu durumda
U=e Ht = g=il1 g=tH2  o=Hi  seklinde pargalanarak yazilamaz. Bu  durum
hamiltoniyen bilesenlerinin mantik kapilari cinsinden yazilmasi ontindeki en biiyiik engeldir.
Bunu agmak i¢in simiilasyon siiresi t ve boylece U islemcisi M tane parcaya ayrilarak

|l/)(t)) — e—iHAt/h. e—iHAt/h e—iHAt/h |lp(0)> (287)

M tane

seklinde uygulanir. Burada At = t/M ve U(At) = exp (_ "HhAf

) seklindedir.
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Bu durumda H hamiltoniyeninin komiite etmeyen herhangi iki bileseni H; ,H,
kiiciik bir At icin

e—i.’l-[At — e—iﬂflAte—iJ{ZAt 4+ O(At)z (288)
seklinde yazilabilir. Bu bagmti en basit ‘Trotter’ formiilidiir [86]. Ayrica daha yiiksek

dereceden ve daha az hata iceren
iHA —iH At iH,At ,—iH At
e—lH t =e lze—le te 12 + O(At)3

oIHAL — =i ity At iy + 0(At)3 (2.89)
bagintilar1 da gecerlidir [87].

Tek boyutta, V(x) potansiyeli ve H = % + V(x) hamiltoniyeni altinda bulunan bir
parcacik goz Oniine alinsin. Sistem , ih% = H(x,t) Schrodinger dalga denklemi ile

yonetilir. Burada p momentum, x ise yer islemcisidir. Siirekli 6zdegerlere sahip olan x

islemcisi bazinda parcgacigi temsil eden hal vektorii sonsuz boyutlu Hilbert uzayinda

W) = [12 1)l )dx (2.90)
seklinde yazilabilir. Fakat pratikte sonlu sayida kubit kullanilmak zorunda olundugundan
belli bir —d < x < d araliginda kalan bolge 2" tane araliga Ax = 2d /2" seklinde boliiniir.
Burada n, sistemi temsil etmek igin kullanilan kubit sayisidir. Bu durumda sistemi temsil

eden durum vektord;

W) = SR Y (x, Olk) = 235" e () 1K) (291)

seklinde ifade edilir. Burada |k) = |k,—1) ® |kn—2) Q ... ®|k,) seklindeki islemsel bazlar

ve N = \/Ziigllv,b(x, t)|2 olmak {izere 1/N normalizasyon katsayidir. Ote yandan 2"
parcaya ayrilmis tek boyutlu uzay, k indeksi ile

x = —d + (k +5)Ax (2.92)

seklinde yazilabilir.

Bu tanimlamalardan sonra basitlik agisindan zamandan bagimsiz ve konuma bagli

Pt ~ ~ a3 2 - - -
H =T+ V seklindeki bir hamiltoniyeni goz oniline alinsin. Burada T = 2p_m kinetik enerji

islemcisi, V = V(x) potansiyel enerji islemcisidir. Bu hamiltoniyeni U(t) = e "¢ yiiriitiicii
islemcisi tarafindan [1(0)) haline uygulanabilir (m, A = 1 alinmustir). U(t) islemcisi At

gibi bir siire i¢in (2.88) no’lu esitlik geregi
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U(t) — e—iHAt — e—iTAte—iVAt + O(At)z (293)

seklinde yazilabilir. Ancak e~ TAt ve e~VAt

islemcileri sirasiyla momentum ve Yyer
temsillerinde ‘kdsegen’ islemcilerdir. Momentum islemcisi kuantum bilgisayar1 tarafindan
QFT ile yer temsiline verimli bir sekilde gevrilebilir [88]. Bu durumda U(At) islemcisi

kuantum bilgisayarinda
[Y(A1) = U(AL) [9(0)) = QFTe™ T QFT e~V 1 (0)) (2.94)

seklinde bir algoritmayla uygulanabilir [1,40,52,89]. Bu uygulamanin miimkiin olabilmesi
icin saglanmasi gereken (2.87) nolu esitlik geregi t siiresi M parcaya ayrildigindan U(At)

islemcisi M kez tekrarlanarak elde edilmelidir.

2.5 NMR Spektroskopisi

Manyetik rezonans, elektron ya da g¢ekirdek spinlerinin serbestlik derecelerini inceleyen bir
spektroskopik tekniktir. Niikkleer Manyetik Rezonans (NMR), ¢ekirdek spinlerinin manyetik
alanla etkilesimini inceler. NMR’in  orijini 1930’larda Isidor Isaac Rabi’nin atom
cekirdeginin manyetik karakteriyle ilgili 6l¢timleri olanakli kilan bir teknik bulmasina kadar
gider [90]. Rabi’nin prensibi, ilk Irlandali fizik¢i Joseph Larmor tarafindan tanimlanan
rezonans prensibine dayalidir. Rabi’nin metodu daha sonra bagimsiz olarak Felix Bloch ve
Edward Purcell tarafindan gelistirilmistir [91-93]. Bilgisayar biliminin ilerlemesi ve Fourier
doniisiim tekniginin kullamlmasi ile deneysel ¢alismalar kolaylasmustir. iki seviyeli bir
sistemin zamanla gelisiminin ilk NMR sinyali Torrey ve Hahn tarafindan 1949 ve 1950
yillarindaki deneylerde gozlendi [94-95]. NMR spektroskopisi ile ilgili temel kavramlar
asagidaki gibi agsagidaki gibi 6zetlenmistir.

Yikli parcaciklar, spinleri bu spinlere bagli manyetik dipol moment icerdiginden
manyetik alana konduklarinda bu manyetik dipollerin enerjileri manyetik alana gore
yonelimlerine bagl olur. Izole ve I # 0 olan bir cekirdek spini bir B, dis manyetik alana

kondugunda sistem dinamigi

# =—yl.B, (2.95)

hamiltoniyeni ile belirlenir. Burada y ¢ekirdek spininin jiromanyetik orani, I ise gekirdek
spin acisal momentum vektoriidiir. Geleneksel olarak, uygulanan dis manyetik alan z
yoniindedir. Dis manyetik alan icinde niikleer manyetik moment alan dogrultusunda

presesyon hareketi yapar [96]. Denklem (2.95),
H = —yB,I,.= w,I, (2.96)

seklinde de yazilabilir.

44



Burada w, Larmor frekansi olup presesyon hareketinin agisal frekansidir ve
w, = —YB, (297)

seklindedir. Cekirdek manyetik moment ve manyetik alan arasindaki etkilesim enerjisi

E = —yhB,m,; (2.98)

seklindedir. Acisal momentum kuantum sayisi I olan gekirdegin enerji seviyesi 21 + 1 kat
dejeneredir. Esitlik (2.98) ‘ye gore bu seviyeler manyetik alan i¢inde yarilmalara
ugramalidir. Buna Zeeman yarilmalari denilir. Sekil-2.19, dis manyetik alan igindeki

cekirdegin Larmor presesyonu ve bazi ¢ekirdeklerin Zeeman yarilmalarini gostermektedir.

\ 1 15 27
a B b) ., H , N . ZAl

ar Enerji I=52

I=172 =172 o
y=0
R

Manyetik Manyetik Manyetik
alan alan alan

Sekil-2.19: Presesyon hareketi ve Zeeman yarilmalari. a)Jiromanyetik orani sifirdan biiyiik
¢ekirdekler igin presesyon hareketi vektor modele gore (-) isarete karsilik
gelen yon saat ibreleri yoniindedir. b) Cekirdek spin agisal momentum sayilari
verilmis bazi ¢ekirdeklerin Zeeman yarilmalari

Sekil-2.19’daki enerji seviyeleri arasindaki enerji farki
AE = hw (2.99)

seklindedir. Denklem (2.99) yardimiyla rezonans frekansi biiyiikligi v = yB,/2m seklinde
bulunur. Buna gore proton igin yaklagik 11,74 T biiyiikligiindeki bir manyetik alana karsilik
gelen Larmor frekans1 v = 500 MHz byiikligindedir. NMR spektroskopisi bu seviyeler
arsindaki izinli gegislerle ilgilenmektedir. Cekirdek spin agisal momentumu ayrica kuantum

mekaniksel bir islemcidir ve bilesenleri matris temsilinde;
_10 1 _1(0 =i _1/1 0
L= 2 (1 0) Iy T2 (1_ 0 ) I, = 2 (0 _1) (2.100)

seklindedir.
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2.5.1 Kimyasal kayma ve J ¢iftlenimi

Kimyasal kayma ve J Ciftlenimi (Spin-spin g¢iftlenimi) kimyacilar i¢in maddenin kimyasal
yapisinin belirlenmesi agisindan biiyiik 6nem tagimaktadir. Atom ¢ekirdekleri molekiiler bir
yerlesim i¢inde olduklarindan dig manyetik alanin tamamini géremezler. Cekirdegin maruz

kaldig1 manyetik alan, 6 perdeleme tensorii olmak iizere,
B =B,(1-4) (2.101)

seklindeki net manyetik alandir. Bu yerel manyetik alan nedeniyle rezonans frekansinin
farkli degerlere kaymasina kimyasal kayma denilir. Izotropik sivilarda perdeleme niceligi
tim yonelimlerin ortalama bir degerine sahip olup yonelimden bagimsizdir. Kimyasal

kaymanin uygulanan alandan bagimsiz gosterimi

§ =L ref (2.102)

Wref

seklinde olup wyef , referans bir maddenin rezonans frekansidir. Cekirdek manyetik dipol
momentleri sonucu olusan ve elektronlar araciligiyla iletilen J Ciftlenimi ise enerji
seviyelerinde kaymalara, spektrumda ise sinyallerin yarilmalarima neden olur. Genel
anlamda tensor karakterinde olan J ¢iftlenimi, izotropik sivilar i¢in skalerdir ve molekiiler
yonelimden bagimsizdir. izotropik sivilar icin I ve I, spinleri arasindaki J ¢iftlenim

hamiltonyeni asagidaki gibidir.
Fy, = 2n). 1, (2.103)

Kimyasal kaymanin aksine J-¢iftlenimi uygulanan manyetik alandan bagimsizdir ve
birimi frekans boyutundadir. Pozitif yada negatif degerlere sahip olabilen J-giftlenim
sabitinin pozitif degeri, paralel yonelimli spin ¢iftleniminin enerjiye arti degerde katkida
bulundugu (yada tersi) anlamima gelmektedir. Genel olarak NMR dilinde spinler, 6>/

durumu igin zayif ¢iftlenimli, §<J igin kuvvetli ¢iftlenimli olarak siniflandirilirlar.

2.5.2 NMR pulslar1 ve doner cerceve

Gozlenebilir bir sinyal ya da gecis elde edebilmek igin dis manyetik alan ekseni ile ¢akigik
olan manyetizasyonu bu eksenden ayirarak transvers bilesenlerini olusturmak gerekir. Bu
durum, Larmor frekansma esit frekansta ya da ¢ok yakin frekansta titresen, dis manyetik
alana dik uygulanan bir radyo frekans (puls) alani ile miimkiindiir. Radyo frekans pulsunu,
transvers diizlemde ayni frekansta ve zit yonde donen iki lineer titresken (BT, B™) alanin

bilesimi olarak kabul etmek yararli olacaktir.
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Sekil-2.20: Titresken manyetik alan bilesenleri a) Transvers diizlemde uygulanan
titresken manyetik alan bilesenleri b) Manyetizasyonun z ekseninden
ayrilmasini gosteren vektor model [96]

Sekil-20.a) ve 20.b), bu disiinceyi ve manyetizasyonun ilk ekseninden
ayrilmasii gorsellestirmektedir. Ters yonde dénen bilesenlerden biri Larmor presesyonu ile
rezonansa gelerek manyetizasyonu transvers diizeleme eger. Egme agisi, t, pulsun

uygulama siiresi olmak {izere
f=w't, (2.104)

seklindedir. Burada w’ = yB’ seklinde puls genligiyle orantili frekanstir. B’ radyo frekans
alanlar1 yaklasik 10° T mertebesindedir. Puls alanlari uygulandiginda sistem dinamigine

‘doner cergeve’ den bakmak islemleri basitlestirir. Bu durumda (2.95) esitligi
H = 0°l, (2.105)

halini alir. Burada Q° = w, — w,.f seklindedir ve bagil Larmor frekans veya rezonans ofset
adm alirken w,.r, doner gerceve frekansina esit referans frekanstir. Bu durumda sistem

hamiltonyeni, ¢, puls faz1 olmak iizere;
H = Q°T, + o' (Iycosp, + L,singy,) (2.106)

seklini alir. Rezonans ofset Q° = 0 igin referans frekans tam Larmor frekansina esittir ve
manyetizasyon bu cergcevede durgun goriinmektedir. Bu duruma ‘on-rezonans’ durumu

denilmektedir.

2.5.3 Durulma

Durulma kelimesi fizik bilimlerinde, uygulanan pertiirbasyondan sonra sistemin termal hale
geri donmesini belirtir [95]. Oysaki NMR durumunda sistem bir dis manyetik alana
maruzdur ve termal denge durumdan farkli bir denge durumuna sahiptir. S6z konusu NMR
sistemi birden dis manyetik alana maruz birakilirsa ilk durumda sifir olan makroskopik

manyetizasyon, zamana gore iistel bir sekilde insa edilir.
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Bu durum,
M,(t) = M, (1 — e~ (t=ton)/T1) (2.107)

seklinde ifade edilebilir. Burada M, , B, dis manyetik alan i¢inde denge durumundaki
niikleer manyetizasyonun biiyiikliigii, T; ise ‘boyuna’ ya da ‘spin-6rgii’ durulma zamani

olarak bilinir. D1g manyetik alan birden kaldirildiginda ise manyetizasyon sifira dogru

M,(t) = Mye~Etor)/Ts (2.108)
seklinde bozunur.
a) b) A
B B
0 0
) /_—- " ‘K
0 1 = 0 T —>
fon t e t

Sekil-2.21: Manyetizasyon bozunumu. Dis manyetik alanin (a) agilmasiyla ve (b)
kapanmasiyla boyuna manyetizasyonun olusumu ve bozunumu

Esitlik (2.107) ve (2.108) teki to, Ve tof, dis manyetik alanin agilma ve kapanma anini

belirtmektedir. Bu esitliklere karsilik gelen durumlarin zamana gore gelisimi Sekil 2.21°deki

gibidir. NMR, boyuna niikleer manyetizasyon yerine transvers diizlemdeki izdiisimii ile

ilgilenir.
b c
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Sekil-2.22: rf pulsu ile transvers diizleme indirilen manyetizasyonun gelisimi. D1s manyetik
alanda denge durumundaki bir sisteme bir (m/2), pulsu uygulanarak niikleer
manyetizasyonun y dogrultusuna dondiiriildigi disiiniilmektedir
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Manyetizasyon ilk anda y eksenine indiginden transvers bilesenler, M, = 0, M,, = M,
seklindedir. Laboratuar gercevesinden bakildiginda puls kapatilir kapatilmaz transvers
diizlemdeki manyetizasyon presesyona baslayarak herhangi bir anda M, = M,sin(w,t) Ve
M, = M,cos(w,t) seklinde bilesenlere sahip olacaktir. Ancak niikleer manyetizasyon, ¢ok
sayida ¢ekirdegin manyetizasyonlarinin toplami oldugundan bir siire sonra niikleer spinler

bireysel frekanslarinda presesyona devam edeceklerinden transvers manyetizasyon;
M, = M,sin(w,t)e”"T2 ve M, = M,cos(w,t)e™"/T (2.109)

seklinde soniimlenmeye baslayacaktir. Burada T,, spin-spin yada enine durulma zamani
olarak bilinmektedir.

Sekil 2.22 (a-d) T, stiresince, Sekil 2.22 (b-e) ise T, siiresince transvers niikleer
manyetizasyonun gelisimini gostermektedir. Esitlik (2.108)’e¢ go6re transvers manye-
tizasyonun zamana goére bozunumu Sekil- 2.22f ’deki gibidir. Boyuna ve enine durulma
stireleri arasinda T; = T, iliskisi vardir. Bu siireler 6rnegin cinsine gore degismekle birlikte
stvt hal NMR numuneleri igin mili saniye- saniye, bazi istisnai durumlarda ise saatler ya da

glinler mertebesindir [96].

2.5.4 Spektrometre ve spektrum

NMR sinyalleri zayiftir ve algilanabilir hale doniistiirmek gelismis teknik donanim gerektirir.
Sekil-2.23, bir tek kanal NMR spektrometresinin temel parcalarii gdstermektedir. 1 nolu
parca rf sinyalin olusturuldugu aygittir. Olusan bu titresken sinyaller 2 numarali parga olan
faz kaydiriciya gelerek puls fazlari belirlenir. Puls kapisi ise olusturulan rf puls sinyallerinin

acilip kapatilmasini kontrol ederek rf pulslarinin uygulama siirelerini belirler.
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Sekil-2.23 :Tek kanal NMR spektrometresinin temel bilesenleri [96]
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Hem puls kapist hem de faz kaydirici bilgisayar kontroliindedir. Puls fazlart ¢, ,

Sekil-2.22 a) daki vektor model temsilinde gosterildigi gibi niikleer manyetizasyonun hangi
eksen boyunca transvers diizleme egilecegini belirler. ¢, =0 ,g , T ,%ﬂ degerleri sirastyla

x,y,—x,—y pulslarina karsilik gelir. Pulslar 5 numarali parca olan yiikselticiden gegerek
dubleksere ulasir. Dublekser, yiikselticiden gelen kuvvetli puls sinyalini numuneye yollarken
numuneden gelen zayif bozunma sinyalini ise ‘alici’ kisma yollar. Numune siiperiletken
miknatis birimi ile olusturulan diizglin bir manyetik alan i¢indeki silindirik parcada bulunur.
Bu parcaya ‘sonda’ (probe) ad1 verilir.

Sonda , rf pulslari1 numuneye uygulayan ve numuneden gelen sinyalleri algilayan
parca ve sarimlarla donatilmistir. Dubleksere numuneden gelen sinyal, 7 nolu parca olan
alict kismina iletilir. NMR sinyallerinin dijital sinyallere doniistiiriilerek yorumlanabilir bir
cikt1 elde edilmesi alicit kisimda gergeklestirilir.  Sekil-2.23’teki 8 nolu par¢a olan alict

kisminin daha ayrintili bir gortiniimii Sekil-2.24’teki gibidir.

signal
preamplifier

Seip

S

Rf synthesizer

Sekil-2.24: NMR Spektrometresinin alict birimi. Burada
kuadratiir algilama ve Kompleks sinyal ¢iktisini
saglayan ‘alic1’ birimi

Sondadan gelen NMR sinyali

s(t) = cos(wyt)e At (2.110)

formundadir. Burada A= e ’dir ve enine sOnim sabiti olarak adlandirilir. Transvers
2

diizlemdeki manyetizasyonun bozunmasiyla elde edilen zamana bagli bu sinyale (FID)
serbest indiiksiyon bozunma sinyali denilir. Esitlik (2.109)’dan goriilebilecegi gibi bu
sinyalin titresim frekansi w, Larmor frekansidir. Larmor frekansi birka¢ yiiz MHz

boyutunda olup dijital aletlerin iglem yapmasini imkansiz kilacak biiyiikliiktedir.
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Bu sorunu agmak i¢in sondadan gelen sinyal ile bir referans sinyal karistirilir. Burada
karigtiricr (Mixer)’in yaptig1 islem, Larmor ve referans sinyallerin cos(wqt) . cos(wyeft)

matematiksel ¢arpimindan ibarettir. Karigsmis sinyal ;

1

s(t) = > [ cos(wo + wref) + cos(wo — wref) ] (2.111)
formundadir. Burada sinyallerin ¢arpimi olan iki kosinis terimi igin, cosa.cosb =
%[cos(a +b) + cos(a —b) ] trigonometrik ozdesliginden yararlanilmigtir. Sinyal daha

sonra Sekil-2.24°de gosterildigi gibi karistiricidan sonra diisiiriicii filtreden gegirilerek
s(t) = cos(w, — wref) e M = cosQ.e M (2.112)

halini alir. Burada Q = w, — wyer bolim 2.5.4’te doner gergeve agiklanirken tanimlanan
rezonans ofsettir ve biiylkligl dijital aletler icin uygun bir deger olan birka¢ KHz
mertebesindedirr. Tiim bu matematiksel esitliklerle elde edilen (2.112) esitligi, koordinat
sistemine doner gerceveden bakma diisiincesinden baska bir sey degildir. Ancak kosiniis
fonksiyonu ¢ift fonksiyon oldugundan yani cos(—a) = cos(a) oldugu igin (2.112) esitligi
ofsetin negatif ve pozitif degerlerini ayirt edemez. Bu sorunu asmak i¢in sinyal iki parcaya
ayrilir ve birine 90%lik faz farki verilerek siniis modiilasyonu saglanir. Bu sekle getirilen gift
ciktili sinyal sekline ‘kuadratiir algilama’ denilir. Bu iki sinyal kompleks bir sinyalin gergek

ve kompleks bilesenleri olarak yorumlanabilir. Kisaca elde edilen sinyal;
Spip () = S,(cosQt + isinQOt)e At (2.113)
sekline doniismiistiir. Burada S, sinyal genligidir.

NMR spektrometrelerinde algilama, sondada birbirine dik yerlestirilmis bobinlerle
gerceklesir. Bobinler transvers manyetizasyonun x ve y bilesenlerini dlgerler. Kuadratiir
algilamada manyetizasyonun x-bileseninin reel, y-bileseninin kompleks bilesene karsilik

geldigi kabul edilir. Bdylece sinyal;

Spip(t) = Sx(t) + S, (t) (2.114)
seklinde yorumlanabilir. Zamana bagli bu sinyalin Fourier doniisiimii ;

S@Q) = [ Spp (e~ ¥at (2.115)
seklinde frekansa bagli bir sinyaldir ve bu sinyal NMR spektrumu olarak isimlendirilir.

Esitlik (2.115)’in ¢6ziimiinden olusan spektrumda FID sinyali kendisi gibi reel ve kompleks

bilesenlerden olusan kompleks bir sinyaldir ve

SQ)=A+1iD (2.116)
seklindedir.
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Burada

_ yl _0-q
T A2+(Q-Q))? ve D= 12+(Q-0Q))? (2117)

seklinde olup ;, A sinyalin merkezi genigligini belirten parametrelerdir. Spektrumun reel
ve kompleks kisimlarina denk gelen A ve D ‘nin ¢izgi sekilleri Sekil-2.25’deki gibi

absorpsiyon ve dispersiyon Lorentzianina karsilik gelmektedir.

Y

Q0

Sekil-2.25:Faz duyarli NMR spektrumu. Absorpsiyon ve
dispersiyon lorentzianina karsilik gelen tek pik,
faz duyarli NMR spektrumu
Buna faz duyarli NMR spektrumu da denir. Bu durumda esitlik (2.113)’ ye gore

manyetizasyonun X-bileseni bir absorpsiyon, y-bileseni ise bir dispersiyon Lorentzyanina

karsilik gelmektedir.
S’ S »
7Sl i #1135
(@ —f—t—=}-s, ®) S
\ / . /

N S N—

Fv%*Pv&* [ —

gercek ImalmLF gergek q n‘na;lne;k
' Y )'

,u/ ~ \< N\ (e \\
© —t ———S, () ,,,_4; }—s,
I,

/

0uc<.k+ imagner gergek 'f“al'"ef%-

Sekil-2.26 : Faz kaymas1 ve NMR sinyal sekillerinin degisimi. @) ¢ = 0 i¢in b) Herhangi
bir ¢ durumu igin c) ¢ = g d) ¢ = m igin gosterilmistir
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Ancak teknik nedenlerden dolay1 manyetizasyonun x ve y bilesenleri her zaman reel
ve kompleks bilesene tam tamina karsilik gelmeyebileceginden faz duyarli NMR spektrumu
cizgi sekilleri genelde abzorbsiyon ve dispersiyon Lorentzyan sekilleri arasinda bir sekle
sahip olur. Bu durum, esitlik (2.113) ‘un e? gibi bir faz faktoriiyle garpimia denktir. Bu
fazin degismesiyle spektrumun gercek ve sanal ¢izgi sekillerinin nasil degistigi Sekil 2.26’da
gosterilmistir. Faz kontrolii bilgisayar miidahalesiyle saglanabilir ve buna spektrumda ‘faz

diizeltme’ denilir.

2.5.5 NMR yogunluk matrisi

Yogunluk matrisi formalizminin en giizel uygulama alanlarindan biri NMR sistemleridir.
NMR sistemleri ¢ok sayida 6zdes spinden olustugundan bu sistemin olusturdugu ‘takim’,
dalga fonksiyonu yerine yogunluk islemcisiyle temsil edilir. Ciinkii yogunluk islemcisi ¢ok
parcacikli sistemlerin kuantum mekaniksel hallerini pargaciklarin sayisindan bagimsiz olarak
ifade eden bir metottur [96-101].

N pargaciktan olusan kapali bir takimdaki herhangi bir parg¢acigin genel bir hali |) ile

tanimlanmak iizere bu takima karsilik gelen yogunluk islemcisi

P =YXyl (2.117)

seklindedir. Dig c¢arpimin iizerindeki ¢izgi, sistemin tiim pargaciklar {izerinden alinan

ortalama degerini belirtmektedir. Ornek olarak bireysel parcaciklardan birinin hali

Ca
) = (cp) (2.118)
ile belirlensin. Karsilik gelen yogunluk iglemcisinin matris temsili,
_ Ca " " CaCa CaCE
|p| = (Cﬁ) (Ca Cﬁ) = ( - *> (2.119)
Cﬁ Cq Cﬁ Cﬁ

seklinde olup bu temsile yogunluk matrisi denir. Hermitik bir islemci olan yogunluk matrisi
icin p = pT gecerli olup kosegen elemanlar toplami c,c}, + CBCE = |cq|? + |cﬁ|2 =1 “dir.
Burada |c,|? + |CB|2 , sistemin a ve p hallerinde bulunma olasiliklarina karsilik gelen
‘niifus’, kosegen dis1 elemanlar olan cgc, Ve cq CE ise ‘gecisler’ olarak isimlendirilir.

Sistemin hamiltonyeni # olmak iizere yogunluk matrisinin zamanla gelisimi ile ilgili
denklem (2.33) gecerli olup bu gelisim ‘;—f = —i[H, p] Liouville-Von Neumann denklemi

ile belirlenir.

53



Zamandan bagimsiz hamiltonyenler i¢in (2.37) denkleminin ¢éziimii
p(t) = e Htp(0)ei e (2.120)
seklinde olup p(0) ilk durumdaki, p(t) ise t siiresince uygulanan H hamiltonyeni

altindaki gelisimden sonraki yogunluk matrisini ifade etmektedir. Herhangi bir A
gozlenebilirinin beklenen degeri, yogunluk matrisi cinsinden (A) = iz{pA} seklinde
ifade edilebilir.

Herhangi bir pertiirbasyon altinda olmayan, termal denge durumundaki yogunluk
matrisinde gecisler olmamasi gerektiginden sadece kdsegen elemanlar sifirdan farklidir.
Termal denge yogunluk matrisi sistem hamiltonyeni H ye

e_ﬁ/kBT

Po = 5 Em/kpT (2.121)

seklinde baghdir. Burada kp Boltzman sabiti olmak tizere kzT termal enerjidir. Laboratuar

koordinat sistemine gore sistem hamiltonyeni H = —hw,I, seklinde olup yiiksek

hw,
kgT

sicaklik yaklasikligina gore kzT > hw, oldugundan (2.121) esitliginde pay , 1+

seklini alir. Paydadaki toplam ise {iilesim fonksiyonu olup aym yaklasiklikta 27 +1

degerindedir. O halde genel olarak termal denge yogunluk matrisi

po= () (22 ) e

k“’;i = ¢, birimsiz bir faktérdiir. Daha sonraki kesimlerde
B

seklinde elde edilir. Burada

incelenecegi iizere NMR kuantum hesaplama, I = % spinleri ile ilgilendiginden son esitlik

po = 51+el, (2.123)

seklini alir. Burada 1, birim matris olup tiim islemcilerle komiite ettiginden ve zamanla
gelisim gostermediginden NMR kuantum bilgi-islem agisindan 6nemi yoktur ve islemlerde
cogunlukla ihmal edilir. (2.121) denkleminin ikinci terimi olan eI, ise indirgenmis yogunluk
matrisi yada sapma yogunluk matrisi (Ap) olarak isimlendirilir, izsizdir ve tiim gelisimler bu

matris tizerinden hesaplanir.

54



2.6 NMR Kuantum Simiilasyon

NMR kuantum simiilasyon, bir NMR hamiltoniyeninin uygun miidahalelerle elde edilecek,
simule edilmek istenen bir sistemin hamiltoniyenine 6zdes bir efektif hamiltoniyeni elde
ederek gerceklestirilebilir [43-48]. Diger yandan NMR sistemler, fiziksel kuantum
mekaniksel sistemler olarak kullanilarak farkli kuantum simiilasyon yontemlerinin yiiriitiici
sistemleri olarak da kullanilabilir [49-50]. Sekil-2.27 bir kuantum sistemin efektif bir

hamiltoniyen altinda hedef kuantum sistemi nasil simule edecegini agiklamaktadir.

Simulated (S) 5 Physical (P)
|s) i |p)
\4}7}37“

VTZ e

-1

I(T) <2 (T

Sekil-2.27: Simiilasyon semasi. S hedef sisteminin, P fiziksel
sistemi tarafindan simiilasyonunu temsil eden
sema goriilmektedir [43]

Burada amag, Sekil-2.27°deki semanin sol siitunundaki simule edilmek istenen S

sisteminin |S) — |S(T)) gelisimini sag siitunda belirtilen P fiziksel sisteminin |P) - |P(T))
gelisimiyle simule etmektir. Bunun basarilabilmesi i¢in simule edilmek istenen sistemin
hamiltonyeni (Hg) altindaki U gelisimini, fiziksel sistemin dogal hamiltonyeni HpP’ye
uygulanacak manipiilasyonlarla taklit etmek gerekmektedir. Bunun iginse U gelisiminin V.

gelisimine
U = e HsT/h = []; e Hp(DY, = = IHPT/R = (2.124)

seklinde denk hale getirilmesi gerekmektedir. Burada her bir V; , fiziksel sistemin dogal
hamiltonyenine uygulanan pertiirbasyonlara, NMR kuantum simiilasyon cercevesinde ise rf
pulslarina yada serbest presesyon gelisimlerine karsilik gelmekte, Hp ise V; miidahaleleri
sonucunda ortalama hamiltonyen teori [98,107] ile a¢iklanabilecek, simule edilmek istenen
sistemin hamiltonyenine denk hale getirilmis efektif hamiltonyendir.

Esitlik (2.124)’den goriilebilecegi iizere efektif hamiltonyen, V; initer islemcilerin
carpimi seklindedir. Bu durumda simule edilmek istenen sistemin Hg hamiltonyeni de

yiiriitiicii islemlerin carpimi seklinde yazilabilmelidir. Ornek olarak ¢ogu kuantum

-~ 2 - 5 ~ F3 . .
mekaniksel sistemin hamiltonyeni Hg = ;—m + V, yani Hg = A + B seklindedir.
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Bu tip hamiltonyenlerin yiiriitiici islemcileri [A,B] = 0 kosulu ile e {A+BIAL —
g iAtA o—iAtB seklinde yazilabilir. Ancak ¢ogu durumda [A, B] # 0 seklindedir ve bazi

yaklasikliklar gereklidir. Bu durumda esitlik (2.87-88)’de verilmis e(ATBIAL

AAt AAt
ez ePAe s +0(t®) Trooter bagmtist kullanilabilir. Siiphesiz sistem hamiltonyenini

esitlik carpim seklinde yazabilmek yeterli degildir. Simiilasyon i¢in kullanilacak fiziksel
sistemin hamiltonyeninin de ¢esitli manipiilasyonlarla sistem hamiltonyeniyle denk hale
getirmek gereklidir. Manipiilasyon sonucu efektif hamiltonyenin elde edilmesi ortalama
hamiltonyen teori ile agiklanir.

Bir sistemin zamanla gelisimi zamana baglh 7 (t) hamiltonyeni ile temsil ediliyorsa
belli bir t, siiresi icin gecerli olmak iizere sistemin hali asagidaki sartlar saglanirsa F (t,)

hamiltonyeni ile aciklanabilir.

e F(t) periyodik bir hamiltonyen olmalidir.
e Gozlem, hamiltonyenin periyoduyla uyumlu bir sekilde tekrarlanmalidir.
Ortalama hamiltonyen #, zamanla gelisim islemcisinin kdsegenlestirilmesini igeren tam bir

¢coziimle ya da,
ePed = exp{A+B +%[B,A] + %([B, [B,A]] + [[B, A], A]+..} (2.125)

Baker-Campbell-Hausdorff bagintis1 [98] yardimiyla elde edilebilir. Bu bagmnti iki

hamiltonyenin 7,7, gibi iki ardigik gelisim siiresine karsilik gelen t. i¢in uygulanirsa ;

= i . 1 1,

H(t) = i{_l(}[lfl +H,To) =3 [Hp75, HyTi] + - (U[HzTa, [H570, Hy1q]]

+i[[}[2‘[2,}[1f1],}[17:1]) + "'} (2126)
seklinde elde edilir. Komiite eden [H,, H,] = 0 hamiltonyenleri igin (2.124) bagintisi

FH(te) = o ((Hym + Hy12) (2.127)

seklinde tam ¢oziim verir. Benzer bir yaklasim t. = 74 + 7,+..+71, parcall siireler i¢in
gecerli H:{H; 1y, H,7,; ...} hamiltonyeni igin ortalama hamiltonyen farkli dereceden

terimlerin katkilariyla

Hi)=H O +7 D + 7D 4. (2.128)

seklinde elde edilir. Burada;

—(0
}[( ) = ti{}[lrl + }[2'[2"‘. . +.7‘[n’[n},

—(1)
H = Z—t:{[ﬂ'[z‘[z,}[lrl] + [H31s, Hit] + [H373, HoTo ]+ ),
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ve

—(2) -
H = 6_tc{[7'[3'f3' [}[zfz;}[ﬂﬂ] + [[H313, HyTo], Hiytq]
1 1
+5[7{2T2' [Hzfz»}fﬂﬂ] + 5[[H2T2:}[1T1]'H1T1] + -} (2.129)
seklindedir.

Periyodik hamiltonyen sartiyla formiile edilebilen ortalama hamiltonyen teori belli
kosullar altinda aperiyodik hamiltonyenler iginde formiile edilebilir. Buna goére t; periyotluk
bir siire t; = Z}lejtl olacak sekilde t; = x;t; seklinde parcalara ayrilmis olsun. Bu
durumda yogunluk matrisi

Hixits Hoxaty  Hpxnty

o(0) o(ty) (2.130)
seklinde gelisir. Bu sonug, esitlik (2.126)’de yerine kondugunda

o) 24 ) (2.131)

elde edilir. Esitlik (4.7)’ye gore H (t;) asagidaki gibi yazilabilir;

() =T+ T +7 4 (2.132)
burada kuvvet serisi ;

—(0
}[( ) :%1x1+}[2x2+-.+

H(t)® = z;tll{[}[zxz;}[1x1] + [Hzxs, Hyxg] + [Hsxs, Hoxp]+.. } (2.133)

seklindedir. Goriildiigii gibi ﬁ(o) " disindaki yiiksek mertebeden tiim terimler ¢, ’e baglidir.
O halde bu siire boyunca gelisimi zamandan bagimsiz tasvir edecek bir H ortalama
hamiltonyen igin esitlik (2.130)’daki tiim hamiltonyenler [}[j,}[k] = 0 seklinde komiite
etmelidir.

Bu sonuglar basit bir 6rnekle agiklanabilir. Aperiyodik pertiirbasyonun kullanildig
durumlardan biri spin yanki deneyidir. Burada t; gelisim siiresinin tam ortasinda 7 pulsu
uygulanmakta ve t; siiresinin ilk ve ikinci yarisina denk gelen hamiltonyenler H; ve .,
olarak kabul edilmektedir. Tiim gelisim siiresi boyunca pertiirbe edilmemis hamiltonyen H

olmak tizere gelisimin ikinci yarisindaki hamiltonyen ;

H, = R, HR;? (2.134)
seklindedir. Burada onemli nokta 3 hamiltonyenindeki terimlerden hangilerinin ortalama

hamiltoniyene katkida bulunacagidir.
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Pertiirbe edilmemis hamiltonyen H'; m pulsu altinda degismez kalan simetrik £*, ve
7 pulsu altinda igaret degistiren asimetrik H ¢ seklinde iki terimin toplami seklinde yazilsin.

Yukarida belirtildigi gibi 7 pulsunun bu terimlere etkisi ;
R HSR;' = HS ve R MR = —H“ (2.135)
seklindedir. Eger tiim terimler i¢in [}[j,}[k] = 0 sart1 saglaniyorsa yani [H;,H,] =

[H, H] = [H HP] = 0 seklinde ise ortalama hamiltonyen esitlik (4.10) ve (4.11)’e uygun
sekilde;

H o= 2 {H + 3y} (2.136)
seklinde yazilabilir. Burada H;,H, simetrik ve anti simetrik bilesenler cinsinden
yazildiginda

H o= {H5 + I+ HS — 9} = K (2.137)

elde edilir. Buna gore m pulsu anti-simetrik terimleri yeniden odaklamis ve efektif
hamiltonyene katki simetrik terimden gelmistir. Bu durum zayif ¢iftlenimli heteroniikleer bir
NMR sistemi i¢in

H=Hy +Hj, (2.138)
seklinde drneklendirilsin. Burada H7,_ , gekirdeklerin zeeman terimlerinin toplam, 7y _ ise
spin-spin ¢iftlenim terimidir. 7 pulslari gekirdeklerin ikisine de uygulandiginda simetrik
terim F;, ve anti simetrik terim #, _ seklindedir. Bu durumda efektif hamiltonyen esitlik
(2.135)’e gore

H = H,, (2.139)
seklinde elde edilir. Eger m pulslar1 ¢ekirdeklerin herhangi birine uygulanirsa bu durumda
H;,, terimi ve puls uygulanan gekirdegin zeeman terimi antisimetrik, puls uygulanmayan

cekirdegin zeeman terimi simetrik terimdir. Bu durumda efektif hamiltonyen,
H =Hz; veya H =Hgz, (2.140)

seklindedir. Esitlik (2.139) ve (2.140)’de verilen sonug¢lar NMR kuantum kontrol
teknikleriyle ayn1 sonucu vermekle birlikte bu sonuglarin nasil elde edildigini ortalama
hamiltonyen teori ile agiklamaktadir.

Yukarida belirtilenler, fiziksel sistemin nasil manipiile edilerek istenen efektif
hamiltonyenin elde edilebilecegiyle ilgili basit 6rneklerdendir. Belli bir siire i¢in elde edilen
efektif hamiltonyen simule edilmek istenen sistem hamiltonyenine denk hale getirilebilirse
istenen kuantum sistemin hamiltonyeni farkli bir kuantum sistem kullanilarak NMR
teknileriyle simule edilmis olur. Bu yilizden ortalama hamiltonyen teori, NMR Kkuantum

simiilasyonun kullandig1 6nemli araglardan biridir.
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3. MATERYAL VE YONTEM

Kuantum simiilasyon, kuantum hesaplama teknikleri iizerine kurgulandigindan, iligkili
amaca yonelik kuantum mekaniksel metotlar ve fiziksel gergeklestirmeye yonelik kuantum
kontrol metotlar1, yontem olarak kabul edilmistir. Bu ¢alismada NMR sistemler kuantum
hesaplama amaglarma yonelik fiziksel sistem olarak [1,63,77,102], NMR spektroskopisi
metodlar ise kuantum hesaplama yiiriitiiciisii ve kuantum kontrol yontemi olarak [35,103]

benimsenmistir.

3.1 NMR Kuantum Kontrol

NMR spektroskopisi, NMR puls tekniklerinin yarim asr1 askin siiredir sahip oldugu
tecriibenin avantajlarin1 kullanmaktadir. Bu anlamda NMR, giiniimiizde bir kuantum kontrol
metodu haline gelmistir [103]. Sert ve yumusak pulslar, bi¢imli pulslar, kompozit pulslar,
yeniden odaklama pulslari, gradyent alanlar bu kontrol mekanizmalarindan birkagidir
[96,104-107].

3.1.1 Sert ve yumusak pulslar

NMR pulslarmin ‘sert’ yada ‘yumusak’ olarak nitelendirilmesi pulslarin genisligi yani
uygulama siireleri t,”ye baglidir. Sert pulslar igin t,, genellikle p-sn mertebesinde olup ¢ok
genis bir frekans araliginda etkilidirler. Yumusak pulslar i¢inse uygulama stiresi genellikle
m-s mertebesinde olup dar bir frekans araligimi etkiler. Her ne kadar tipik bir ‘dikddrtgen
sert puls’ un t,, siiresinin uzatilmasiyla bir yumusak puls elde etmek miimkiinse de genellikle
0zel fonksiyonlarla modiile edilerek ‘bi¢imlendirilmis’ olarak uygulanirlar. Yumusak pulslar
¢ok dar bir frekans araligina etki edebildiginden ‘segici pulslar’ olarak da isimlendirilirler
[104].

Bagil Larmor frekans Q° = w, — wyer olmak iizere, Q° = 0 durumuna on-rezonans,

Q° #0 durumuna ise off-rezonans durumu denilmektedir. Doner gergevede g¢ekirdegin

Wo _ Wref
Y

gordiigli manyetik alan AB = alanidir. Bu durumda sisteme rf alani

uygulandiginda ¢ekirdegin gordiigii efektif manyetik alan ve frekans;
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Besr =VAB% + B Ve w,rr = /Aw? + (YB')? 3.1)
seklinde, uygulanan pulsun manyetizasyonu transvers diizleme egme agisi ise ;
B = (bw® + (yBY)?t, 3.2

Seklindedir. Cekirdegin gordiigl efektif manyetik alan igin vektor temsili Sekil-3.1 a)’daki
gibi verilebilir.

Sekil-3.1:Doner gerg¢evede rf pulslarinin ele alinisi. a) Doner gergevede ¢ekirdegin gordiigii
efektif manyetik alan AB ve B' alanlarinin vektorel toplamidir b) Bir 90° on-
rezonans X-pulsunun manyetizasyon vektoriine etkisi ¢) On-rezonans a ve off-
rezonans b,c,d 90° pulslarinin manyetizasyon vektoriine etkisi

Sert pulslarda t,’nin kiigiik olmasi ' > wgsf ya da B’ > AB  olmasii
gerektirdiginden (3.2) esitligi , (2.103) esitligine indirgenir. Ancak yumusak pulslarda B’, AB
alanlar1 kiyaslanabilir durumda oldugundan kagimilmaz olarak off-rezonans etkiler ortaya
cikmaktadir. Sekil-3.1 on ve off rezonans dikddrtgen pulslarin etkisini gostermektedir. Sekil-
3.1.c)’de goriildiigii gibi yumusak bir dikdortgen pulsun verimliligi zayiftir. Bu yiizden
yumusak pulslar daha yiiksek verimlilik i¢in farkli bi¢im modiilasyonlartyla uygulanirlar.

Esitlik (2.105), doner cergevede rf hamiltonyeni altinda tek spin takimina ait

hamiltonyendir. On-rezonans durumunda ifade

H = w'(Iycosp + I, sin ) (3.3

eklinde olur. Bu hamiltoniyenin yiiriitiicii islemcisi tek spin durumu igin;
R(6,¢) = exp{—if(cos¢l, + singl,)}
= cos (g) 1— 2isin (g) (cosply, + singl,) (3.4)

seklindedir. Burada 1, 2x2 boyutunda birim matris, I, ve I,, ise (2.99) esitliklerindeki spin

agisal momentum islemcileridir.
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Coklu spin durumunda matris temsilleri 2V boyutlu olup (N = 2™), n. spine uygulanacak

x,y —pulslari igin Ry, = cos( )]l 2i sm( )(]11®]12 ®..®IF, ®..®1") seklindedir.

3.1.2 Kompozit pulslar

Esitlik (3.3)’den goriilebilecegi gibi hamiltonyen, I, terimi igermemektedir. Cilinkii rf alam
ana manyetik alana dik x , y eksenlerinden uygulanmaktadir. Bu yiizden z doniisii tek pulsla
uygulanamaz. Kompozit puls teknigi tek bir yada birden fazla pulsun yapacagi doniiye yine
birden fazla, farkl, bitisik pulslarin yapacaklari doniilerin esit olmasi durumunu kullanan bir
manipiilasyon teknigidir. Ornegin I, 1y, 1, islemcileri arasinda [Ix, Iy] = il, bagmtisi
bulunmak sartiyla ;

P;(Q)f?;,(ﬁ)ﬁ;(—@) = exp{—if(I,cos0 + I,sin0)} (3.5
bagintis1 gegerlidir [96].

Burada R, (9) = e 9x, x ekseni boyunca 6 kadarlik pozitif yonde ( saat ibrelerinin
tersi yoniinde) doniiyii, R, (—6), x ekseni boyunca —6 kadarlik déniiyii ve Ry, (B) = e iBly,

y ekseni boyunca 8 kadar doniiyii ifade etmektedir. Esitlik (2.30)’da 6 = g kondugunda

Re (3) Ry(BIR, (=5) = =¥ (3.6)

elde edilir. Bu sonug, sirastyla R, (— g) , }?y (B),R, (g) doniilerinin uygulanmasinin tek bir

R,(B) doniisiine esit oldugu anlamina gelmektedir. Sekil-3.2, L seklindeki 3 boyutlu bir cisi

me asagida belirtilen doniiler uygulanarak esitlik (3.5)’in saglandigim gorsellestirmektedir.

R (—fr/2
/2

R (n/4) Rz(fr/4)

Sekil-3.2:Kat1 cisim doniileri. Sekilde bir kati1 cismin farkli eksen doniilerinin z ekseni
doniisiiyle ayn1 sonucu verdigi goriiliiyor. a) ve b)’nin 6zdes olmasi x ve y
doniileri ile bir z doniisii elde edilecegini gosteriyor [96]
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3.1.3 Yeniden odaklama pulslari

NMR modern puls tekniklerinin, Erwin Hahn’in spin yanki deneyini gelistirmesiyle
bagladigi kabul edilir [108]. Manyetik alandaki homojensizlikler vb. nedenlerle transvers
diizlemdeki manyetizasyonu olusturan bireysel spinlerin frekanslar1 farklilasmaya basglar.
Transvers eksenlerden birine uygulanacak bir m pulsu ile manyetizasyon yeniden

odaklanarak ilk durum yeniden saglanmis olur.

z z
l"\ " _)h_
X y X
z z z z z
C .i’ 5 (W N D > >CH—
X y X y X y X y X y

Sekil-3.3: (), pulsu ile transvers manyetizasyonun yeniden odaklanmasi [96]

Sekil-3.3, tek spin durumu igin transvers manyetizsyonun yeniden odaklanmasini
gostermektedir. NMR kuantum bilgi-islemde, yeniden odaklama pulslarini ¢oklu spin
sistemleri arasindaki istenmeyen etkilesimleri ortadan kaldirmak igin kullanilabilir
[98,102,104].

a) Tx T T b) Tx ~ Tl
— T — — T — T — — T —
I I
T - Tl
S S

Sekil-3.4:istenmeyen  etkilesimlerin yeniden odaklanmasi. a) Odaklama pulslarn
cekirdeklerin birine uygulanarak H; terimi kaldiriliyor. b) Sadece H; terimi iginse
her 2 ¢ekirdege de odaklama pulslar1 uygulanip Zeeman terimleri kaldiriliyor
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Zayif ciftlenimli iki spin durumu i¢in doner ¢ergeve hamiltonyeni

=L} + Q22 + H (3.7)
seklindedir. Burada H; = 2m] I}12 giftlenim hamiltonyeni olup digerleri zeeman terimleridir.
Eger istenmeyen etkilesim H; terimi ise Sekil-3.4’teki gibi spinlerden birine siirecin
ortasinda ve sonunda m pulslart uygulanir [77,98,103]. Boylece bu siire i¢in ¢iftlenim ortadan

kaldirilmus olur.

3.1.4 Degisken alanlar

NMR spektrumlarinin daha verimli elde edilmesi i¢in dig manyetik alanin homojenligi biiyiik
onem tagimaktadir. Ancak bazi durumlarda ise homojensizlik bilingli olarak degisken alanlar
yaratilarak (spatially gradient fields) olusturulur. Degisken alanlar yaygin olarak NMR
goriintillemede [107] kullanilmakla Dbirlikte NMR kuantum kontrol amagh da

kullanilmaktadir [109]. Degisken manyetik alan igindeki spinlerin Larmor frekansi

w’(r) = —yB(r) (3.8)
seklindedir. Esitlikteki B(r) , B, her zamanki dig manyetik alan olmak iizere,

B(r) = B,e, + G,re, (3.9

seklindedir. Burada G,, degisken alanin siddeti, r ise uzaysal olarak alan degisiminin

dogrultusunu belirtmektedir.

a) e o Kuvvetli alan
A A ASA A AAAM
+11
‘ Kuvvetli alan lT T T l}l/(

z

) i
{1 J N .
Zayif alan

Sekil-3.5:Degisken manyetik alanlar. Degisken manyetik alan1 belirten manyetik aki
cizgileri goriilmektedir

Sekil-3.5 a), x eksenindeki degisken alani, Sekil-3.5 b) ise z eksenindeki degisken alam
gostermektedir. Sirasiyla bu manyetik alanlar B(r) = B,e, + G,xe, ve B(r) = B,e, +
G,ze,  seklindedir. Dikkat edilecek olursa degisken alan dogrultusu her durumda z

dogrultusu iken degisken alanin degisimi x,y,z dogrultularinda olabilmektedir.
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3.2 Kuantum Adyabatiklik

Kuantum adyabatik teori, zamanla yavasga degisen hamiltonyenlerle tanimlanan sistemlerle
ilgili yaklagik yontemler gelistiren standart bir metottur [58]. Buna gore dejenere olmayan,
taban durumunda bulunan bir sistem i¢in hamiltonyen H {(0) , zamana bagl olarak T siirede
‘yeterince yavas’ degisim gosterecek bir siirec sonunda H/(T) hamiltonyenine
doniistiigiinde de taban durumunda kalmaya devam etmektedir. Burada sistemin enerji
seviyeleri arasindaki gegis siiresi yada sisteme ait karakteristik siireler, t olmak {lizere, T > t
ise adyabatik kosul saglanmistir. “Yeterince yavag’ tanimindan kasit budur. Bu durum

&

T>» s (3.10)

seklinde ifade edilir. Burada ,
dH
£= mor |MO[E2)| Ve AE= i 1) -En®)]  (G1D
sefo,1] s€[0,1]
seklindedir.
Adyabatik gelisim i¢indeki hamiltonyen H%4(t) , s(t) = % olmak tlizere;
H%Y(t) = (1—s(®)H, + s(t)H' (3.12)

seklindedir. Burada s(t) , monoton bir sekilde 0’dan 1’e yaklastik¢a sistemin hamiltonyeni
H,’dan H' ye yaklasmaktadir. Adyabatik siirecleri kullanan kuantum hesaplama modeli ilk
kez Farhi ve ark. tarafindan sunulmustur [110]. Ote yandan adyabatik kuantum hesaplama
modelinin hesapma karmagikligi bakimindan yaygin kuantum devre modeliyle 6zdes oldugu

ispatlanmustir [111].

Pek ¢ok kuantum simiilasyon 6rneginde simiilasyonun arzulanan hali hedef sistemin
taban durumudur. Fakat cogunlukla bu durum bilinmemektedir. Boylece herhangi bir fiziksel
sistem taban durumunda hazirlanarak simule edilmek istenen sistemin hamiltonyenine
gelisim saglarsa hedef sistemin simule edilmek istenen taban durum hamiltonyeni taklit
edilmis olur. Bu c¢alisma, adyabatik siirecleri NMR kuantum simiilasyon amagl
incelemektedir. Duruma NMR-kuantum simiilasyon g¢ercevesinden bakildiginda fiziksel

sistem hamiltonyeninin, arzu edilen sistem hamiltonyenine dogru gelismesi rf pulslariyla

yiriitillecektir. Bu amaca yonelik olarak (3.11) denklemi, s,, = % olmak tizere;
H%*(M) = (1 — s,)H, + sy HS (3.13)

seklinde yazilabilir [112]. Adyabatik siireg, farkli islemcilerin ard arda uygulanmasuyla,

Uad — Hm Um — Hme—i[(l_sm)Ho"'Sme]At (314)
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seklinde yiiriitiiliir. Burada At = ﬁ ‘dir ve siire¢ M + 1 adimda uygulanmaktadir. Esitlik

(3.13)’deki islemciler seti, esitlik Trotter yaklasikligr yardimuyla,
yad = Hm(e—i(l—sm)Ho% e—ismeAte—i(l—Sm)Ho%) (3.15)

seklinde rf puslariyla uygulanmaya elverisli hale getirilebilir.

3.3 Sivi-Hal NMR Kuantum Hesaplama

NMR kuantum hesaplama, NMR teknikleri ile kuantum hesaplamay1 yiriiten fiziksel
gergeklestirme tiplerinden biridir [35,113 ]. NMR kuantum hesaplama, NMR teknikleri ile
kuantum bilgisayar icin fiziksel gerceklestirme g¢aligmalar1 iginde en ¢ok yayin yapilan
sistemlerdendir. Di Vincenzo kriterleri [34] bakimindan NMR kuantum bilgisayarin

kriterleri saglama durumu agagidaki gibi 6zetlenebilir.

e Kubit Temsili: Spin-%2 atom g¢ekirdekleri kubitleri temsil eder. Sivi hal-NMR’da
kubitler rezonans frekanslarina yada kimyasal kaymalarina gore adreslenir. Burada
kubiti olusturan bazlarin ¢ekirdek spin halleriyle |0) = |+1/2),|1) = |—1/2) seklinde
iligkisi bulunmaktadir. Bunlar1 karsilayan ve en c¢ok kullanilan ¢ekirdekler
1y, 3¢, 19F, 15N, 31p, 295 seklindedir.

e Ik Durum Hazirlama: Kubitler safims1 hal hazirlama teknikleri ile iyi belirlenmis ilk
durumlara sokulabilirler [114]. Ancak ilk duruma sokulacak kubit sayisinin artmasi ilk
duruma sokulmus kubitlerden gelen sinyallerin listel olarak azalmasina neden
olmaktadir.

e Islem Siiresi ve Durulma Siiresi: Stvi hal-NMR kuantum bilgisayarda mantik kapist
islem siireleri milisaniye mertebesinde, durulma siireleri ise saniyeler mertebesinde
olmasi bu kriteri en iyi bigimde karsilamaktadir.

e Evrensel Mantik Kapis1i Takimi: Gelismis puls teknikleri ile NMR, mantik kapisi
olusturmada son derece basarilidir. Pulslarla olusturulan doniiler {initer mantik
kapilarina karsilik gelmektedir.

e (Cikt1 okuma: islem sonucunda sistemin durumunu belirleme, spin takiminin halini

belirleyen yogunluk matrisinin tomografi teknikleri ile hesaplanmasi ile miimkiin

olabilmektedir [115].

Sivi-hal NMR kuantum bilgisayar i¢in ‘kuantum hafiza’ olarak en ¢ok kullanilan
molekiillerden bazilar1 kullanildiklari ¢alismalar1 belirten referanslarla  Cizelge-3.1°de

verilmistir.
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Cizelge-3.1: NMR kuantum hesaplamada en ¢ok kullanilan molekiiller.

Kimyasal Temsil Molekiil-Kubit Referans
H
1,\| 13¢ etiketli Kloroform
)
Cl—C —d 2 kubitlik molekiil: [114,116]
| Hve 3¢
ClI
ND»
H N 13 etiketli Sitozin
| * 2 kubitlik molekil: [117,118]
H II\I 0 2tane H
D
Trikloretilen
Cl\| 3 13/ Cl 3 kubitlik molekiil:
=C [119,120]
/ \ 1Hve2tane C
H Cl
H
|
Ov, 0 13¢ etiketli Alanin
DL 3 kubitlik molekiil [121]
13} “H 13
H—C—-H 3tane °C
|
H
F F Pentafluorobutadienl
\C= C 7/ F cyclopentadienyldicarbonyliron
- / \C :C/ kompleksi [122]
Fe \F 5 kubitlik molekiil:
CsHs (CO); 5 tane 1°F
F Perfluorobutadienyl demir
LN 13/ kompleksi:
=Cu. F 7 kubitlik molekiil -
F FC/C_C \F 5 tane *°F ve 2 tane 3¢
CsHs (CO)2
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Hamiltoniyenin sadeligi nedeniyle stvi-hal NMR kuantum hesaplama amacglh en ¢ok
calisilan NMR sistemi olmustur. Teorik olarak bir stvi NMR numunedeki her bir molekiil bir
kuantum bilgisayar gorevi gormektedir. Fakat ¢ekirdek manyetik momentleri ¢ok zayif
oldugundan ancak ¢ok sayida 6zdes molekiiliin ( yaklasik 108 tane) olusturdugu bir takim
anlamli sinyal verebilmektedir.

NMR kuantum bilgi-islemde tek kubitlik mantik kapilari spin ¢iftlenim hamiltoniyeni
ve 903, pulslari ile olusturulabilir. X,Y,Z kapilart 903,903 907 doniilerine kars1 gelmek

uzere;

S O

7z 1
_ -0, 1 (1 -1
vY=e ”‘ﬁ(1 1)
_ -t 11— 0
Z=e5 _ﬁ( ; 1+i) (3.16)

seklindedir. Burada Y ‘sahte hadamard’ kapisidir. Z doniisiiniin uygulanabilmesi i¢in

kompozit pulslar kullanilabilir. Ayrica NOT kapisi

_ —inl, _ =iz (0 1
(), = e~ = ¢ (1 0) (3.17)
seklinde elde edilmektedir.

Iki kubit durumu icin NMR hamiltoniyeni

H =001, +02S, + 2n]1,S, (3.18)

seklindedir. Burada I, ve S, ¢ekirdeklerin spin agisal momentum islemcileri J ise ¢ekirdekler
arasi ¢iftlenim sabitidir. Coklu kubit mantik kapilar1 i¢in kubitler aras1 etkilesim gereklidir.
Sivi hal-NMR uygulamalarinda bu etkilesim ] ¢iftlenimidir Ornegin en 6nemli 2-kubitlik

mantik kapilarindan biri olan CNOT mantik kapisi i¢in uygun bir puls dizisi;
(CNOT);5 = (V)5 = R, (5) = (Z) = (2D, = (V) (3.19)

seklinde ifade edilebilir. Bazi islemcilerin {izerindeki c¢izgiler ters yonde doniileri
belirtmektedir. Esitlikteki R, (21—]) doniisii ise iki kubit arasindaki etkilesimi saglayan 90°lik
ciftlenim doniisiidiir. Bu doniiyii olusturabilmek icin s6z konusu iki kubit zi] stiresi boyunca
higbir pertiirbasyon olmaksizin

H; = 2nj1,S, (3.20)
hamiltonyeni altinda gelistirilir. Ancak bu hamiltonyen (3.18) bagintisinda belirtildigi gibi

sistem hamiltonyeninin sadece bir boliimii oldugundan sadece bu kismi efektif olarak elde

etmek i¢in daha dnce deginilen yeniden odaklama pulslart kullanilmalidir.
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Baginti (3.20)’daki hamiltonyenin yiiriitiicii islemcisi ;
R,,(0) = e71M/D21:85; (3.21)
seklindedir. R,,(90°) i¢in 0 =mjr’da g = g konarak T = % stiresi elde edilmistir. Tim

bunlar (3.20) bagintisinda yerine kondugunda

1—i
] E — —iHIZ®SZ f— i 1 + l
Rzz (2) =e =5 141 (3.22)
1—1i
elde edilir. CNOT kapast i¢in (3.19)’da verilen puls dizisi islemci temsilinde asagidaki gibi
yazilabilir.
(CNOT);s = (V) (D1(Z ) R D (Vs (323)

Esitlik (3.22)’deki tek kubit donilleri olan (Z); = Z®]1,(7)S =1QZ,(Y)s =
1®Y, (Y )5 =1Q®Y seklindedir. Tiim bu verilenler esitlik (3.7)’de yerine kondugunda I

kontrol, S hedef kubit olmak {izere; (CNOT);s

1 1 1—i 0 141 0
2 2 00 V2 00 V2 00
1 1 0 0 0 141 0 0 0 1—i 0 0
_ 2 2 V2 V2
- 1 1 1—i 0 1+ 0
0 0 V22 0 0 V2 00 V2
0 0 1 1 0 0 1+ 0 0 0 1—1
V2 W2 V2 V2
1—i 1 1 1-—1i 0
V2 0 V2 N2 0 0 V2 0 0
0 141 0 0 1 1 0 0 0 1—i 0 0
y V2 V2 V2 _ V2
141 0 1 1 0 1—i
0 0 V2 0 0 V2 2 0 0 V2
0 0 0 1—i 0 0 1 1 0 0 1—i 0
V2 V2 W2 V2
10 0 0
_1-i[0 1 0 0
(CNOT),;s = ﬁ<0 0 0 1) (3.24)
001 0

seklinde elde edilmis olur. Sonug global bir faz faktorii ¢carpan1 disinda CNOT kapisiyla
aynidir. Global faz faktoriiniin gozlenebilir bir 6zelligi olmadigindan sonu¢ CNOT kapist

icin tamamen uygundur.
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3.3.1 NMR kuantum hal tomografisi

NMR kuantum hesaplamada uygulanan islemlerin ve algoritmalarin sonucu NMR
spektrumlarinin yorumlanmasiyla miimkiindiir. Stiphesiz sivi-hal NMR kuantum hesaplama,
0zdes spinlerden olusan takimlarla ilgilendiginden NMR spektrumlarini olusturan algilama
islemi, dalga fonksiyonunun ¢O6kmesini iceren bilindik kuantum bilgi-islem ol¢tim
stirecleriyle degil, iiniter islemcilerle meydana getirilen gegislerin gelisimini saglamakla

basarilir.

—@— 11>

Frekans v

Sekil-3.6: Gegislere ¢evrilen niifuslar. NMR spektrumu, niifuslarin 6l¢iim oncesi halini
belirlemektedir

Sekil-3.6, tek kubit durumundaki spin takiminin niifuslarinin iki enerji 6z durumundan
birinde bulunmasi halinde gozlenen sinyalleri gostermektedir. Sekilden goriildiigii gibi saf
|0) temel halde bulunan niifuslar pozitif, saf |1) {ist enerji halinde bulunan niifuslar ise
negatif absorbsiyon spektrumu vermektedir. Spin hallerinin |0),|1) gibi iyi belirlenmis saf
hallerde bulunmasi termal denge durumunda sivi hal-NMR numunelerinde miimkiin degildir.
Bu durumda sistemin halini belirlemek i¢in yogunluk islemcisinin elemanlarinin kuantum
hal tomografisi denilen islemlerle belirlenmesi gerekir [1]. NMR 6rneginin durumunu temsil
eden yogunluk matrisinin elemanlarii yine NMR yontemleri kullanarak belirlenmesini
ongoren NMR kuantum hal tomografisi ilk kez Chuang tarafindan uygulanmistir [115]. Bu
durum i¢in tek kubitlik yogunluk islemcisi 6rnek olarak verilebilir. Bir tek kubit yogunluk

islemcisinin en genel hali

P =21+ ail +ayly + asl, (3.25)

seklinde verilsin. Karsilik gelen yogunluk matrisi,

1( 1+a3 al_iaz) (326)

p_Z a1+ia2 1_a3

seklinde olacaktir. Burada kosegen disi elemanlarin sifirdan farkli olmasi algilamada NMR

sinyali alinacagini gostermektedir.
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M, = 1z{pL,} ve M, =Ilz{pl,} seklinde elde edilen sinyallerle a;,a, elde edilir.
Spektrumda absorpsiyon ¢izgilerinin integralleri ya da genlikleri matris elemanlar1 ile
orantil1 biiylikliik olarak kabul edilebilir. Eger durum termal denge durumu ise yogunluk
matrisi

~ _1({l+a 0

p:E( 0 1—a3> (3.27)
seklinde olacaktir. Beklendigi gibi kosegen disi elemanlar sifirdir. Yogunluk matrisinin
hesaplanmasi gereken tek elemani olan asz , rf pulsu ile gecislere cevrilip olgiilmelidir.
Bunun i¢in yogunluk matrisine 90° X doniisii uygulandiginda;

5 = xpxt = 1( ! i“3) (3.28)

p p 2 —ia3 1 '
elde edilir. Boylece aj ,gegisler sinyallere dontiserek elde edilen FID ile M, = iz{ﬁ’ly}

seklinde hesaplanir.

3.3.2 Safimsi haller

Sivi hal-NMR deneyleri oda sicakliginda termal dengede bulunan spin sistemleriyle ilgilenir.
Bu durum, iyi belirlenmis saf hallerden isleme baglayan kuantum algoritmalarin uygulanmasi
icin hicte elverisli degildir. Ancak NMR-kuantum kontrol ve manipiilasyon metotlariyla saf
durumdaki bir ‘ilk hal’ gibi davranan kuantum halleri elde edilebilmektedir [1,63,102].
Safimsi haller sapma yogunluk matrisi Ap “yu saf hale getirerek elde edilir.

Safims1 hallerin elde edilmesi i¢in uygulanan yontemlerden biri Gershenfeld ve
Chuang’in gelistirdigi ‘hal etiketleme’ yontemidir [123]. Bu yonteme gore N kubitlik bir
sistemde kubitlerden biri ‘etiket’ kubit olarak belirlenirken N-1 tane kubit safimsi hale
sokulmaktadir. Bu teknikte etiket kubit (ancilla) yardimci kubit olarak gorev yaptigindan
safims1 hallere N-1 tane kubit hazirlanabilmektedir. Diger bir metot ‘gegici toplam’
metodudur [114]. Burada sapma yogunluk matrisine uygulanan ti¢ farkli islemin sonucunun
toplami1 safimsi hallere esit bir sonug¢ vermektedir. Bir dnceki metottaki gibi yardimei kubite
gerek olmayan bu metotta safimsi halleri elde edebilmek igin ii¢ farkli deney yapilmasi
gerekmektedir. Cok kullanilan bir diger metot ise ‘uzaysal ortalama’ (spatial averaging)
metodudur [31]. Burada safimsi halleri hazirlamak igin sistem uzaysal alt sistemlere
ayrilarak tim alt sistemlerin siirekli toplami alinir. Bu alt sistemleri olusturmak igin
numunenin degisik bolgelerindeki Larmor frekansi farklilagtirilmalidir. Bu ise gradyent
alanlarla yapilmaktadir. Bu metodun avantaji yardimer kubit ya da ¢oklu deneylere gerek

olamamasidir.
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Safims1 hal hazirlama her NMR kuantum hesaplama uygulamasindan 6nce yapilan
standart bir metottur. Bu c¢alisma, safimsi haller igin ‘uzaysal toplam’ metodunu
benimsemistir. Ornek olarak 2 kubitlik kloroform molekiilii ile hazirlanan |00){00]| safims1
hali asagidaki gibi incelenebilir. Kuantum hafiza olarak kullanilan kloroform (BCcHCL,)

molekiilii i¢in hamiltonyen

H = w,I, + wsS, + 2nJ1,S, (3.29)
seklindedir. Burada I 'H atomu, S ise *3C atomunu temsil etmekte olup w; ve wg bu
atomlara karsilik gelen Larmor frekanslar1 ve J ise bu atomlar arasindaki skaler ciftlenim

sabitini belirtmektedir. Termal durumda sistemin yogunluk matrisi

/:b = alfz + bsSAZ (330)
seklindedir. Burada a; ve bg , sirastyla *H ve *3C gekirdeklerinin jiromanyetik oranlari ile
orantili sabitlerdir. Bu durumda a; ve bg katsayilarinin orant % =~ 4 oldugundan baslangigta

S

sistemi olusturan ¢ekirdeklerin popiilasyonu esit degildir. Safims1 hallerin hazirlanmasindan

Once popiilasyonlar esitlenir.

309,

a) 90° 902 90°, 2
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Sekil-3.7: Safims1 hallerin hazirlanmasi a) Kloroform molekiilii i¢in popiilasyon esitleyen ve
|00){00| safimsi halini hazirlayan puls dizisi . b) Kloroform molekiilii i¢in
termal durum proton kanal sinyali ¢) Kloroform molekiilii i¢in elde edilen
safims1 hal sinyali
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Bunun i¢in uygun bir puls dizisi

oS 1 DS 1 DS
(), ~uE)-6), ~u) - (), - grad (3:31)
Seklindedir [124]. Verilen puls dizisi Sekil-3.7°de resmedilmistir. Burada grad[z], z yoniinde

gradyent alani ifade etmektedir. Popiilasyonlar esitlendikten sonra

(2 () () = oreat 6

seklindeki puls dizisiyle |00){00| safimsi hali elde edilmektedir. Safimsi hallerin
hazirlanmasinda sert dikdortgen pulslar kullanilmis olup gradyent alanlar ise siniis fonksiyon
sekilli ve 400 mikro saniye uzunlugundadir. Deneyler ‘on rezonans’ durumunda
yapildigindan rf pulslar1 yoklugunda sistem, (3.29) hamiltonyenindeki terimlerden tiglincii
terim olan ciftlenim hamiltonyeni altinda gelismektedir. Sekil-3.7a)’da  R,,(45°) ve

R,,(90°) doniilerine karsilik gelen siireler sirasiyla 1,16 ve 2,32 m saniye seklindedir.

3.4 iteratif Faz Tahmini

Onceki boliimde agiklanan faz tahmin algortimas: enerji bilgisi elde etmek igin kullanilabilir
[51]. Burada herhangi bir U iiniter islemcisi, A hamiltonyeninin U = e~ seklinde yiirii-
tiicii elemanidir.

Yukarida belirtilen amaca yonelik

Olp) = e™ 7 |y) = e 7™ ) (3.33)

0zdeger denklemi saglanmalidir. Bu durumda enerji E,

E=22 (3.34)

seklinde fazla iliskilendirilmistir. Kuantum hesaplamada kullanilan sayisal bazlar |0) ve |1)

ikili sisteme ait oldugundan ¢ = e~2™¢ icin
¢ =0.¢91¢, ....5 (mod2) (3.35)

seklinde olmalidir. Buradaki her bir ¢, degeri u islemcisinin U 2" seklindeki kuvvetleri
tarafindan uygulanarak elde edilmelidir. Pratik uygulama agisindan Sekil-2.18’de agiklanan
faz tahmin algoritmasi elverigli degildir. Uygulamada daha az kubit kullanarak faz tahmini
yapmak i¢in iteratif faz tahmin algoritmasi1 Onerilmistir [125]. Buradaki fark ¢ikarilacak her

bir bit sayis1 kadar kubit kullanmak yerine deneyin bu say1 kadar iteratif tekrarma dayanur.
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Sekil-3.8: Iteratif faz tahmin algoritmasi. Algoritma en az 2 kubitten olusmaktadir [125]

Iteratif faz tahmin algoritmasi icin 6nerilen bir diizenek Sekil-3.8’deki gibidir. Burada
Olciim Oncesi uygulanan ters kuantum fourier doniisiim yerine hadamard doniisiim
uygulanmistir. Referans [125]’de Onerilen iteratif faz tahmin algoritmasina gore ¢ fazi ikili

sisteme gore m taneden fazla olmayan

¢=0.¢,0y ..., (Mo0d2) (3.36)

seklinde bitlere sahiptir. ilk iterasyon k =m ‘den baslayacak, bdylece en az hassas
bitlerden baslanarak en duyarli bitlere kadar bilgiler ¢ikarilacaktir. Sekil 3.8’deki semaya
gore sistem |0)|y) hali ile baslamakta ve ilk kubite H (hadamard) mantik kapisi
uygulanmaktadir. O halde

H®

10Yp) = 2= (10} + 1)) = == (10} 1) + |1 ) (337)

seklindedir. Daha sonra U iglemcisi kontrollii olarak uygulanmaktadir. Boylece ;
Lo DUIYY) == (|0 ~2nid|q
S OIY) + DU = - (10)) + e 1))

= =10} + e |1)) ) (3:38)

elde edilir. Ancak sekil 2.2°de goriildiigii gibi bitleri sirayla ¢ikarabilmek i¢in U iglemcisinin

2lert seklinde kuvvetleri uygulanmalidir. Bitleri ¢ikarabilmek icin alinan faz sonuglar1 bir

U
sonraki islem i¢in girdi olarak kullanilir. Bunun i¢in ilk kubite R,(w) doniisii uygulanir.
Burada wj, = —21(0,0¢;41 k42 --- Pm) seklindedir ve wj, agisina geri besleme agisi da
denilmektedir. Boylece her bir bit deterministik olarak ¢ikarilabilir.

Sekil 3.8’ye gore dlglimden hemen Once ilk kubite hadamard doniisiimii uygulanarak
faz, standart bazlarda gozlenebilir bir hale dontisiir. Ancak bu ¢alismada 6l¢iim, NMR ¢ift

algilama ile yapilacagindan zaten |0),|1) halleri arasindaki bagil faz farki direkt olarak

okunabilmektedir [126].
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3.5 Simiilasyondan Bilgi Elde Etme

Kuantum bilgisayarda simiilasyon yapmak tek basina yeterli degildir. Simiilasyon sonucu ise
yarar bilgi de edinilmelidir. Bu basamakta, elde edilen [ (t)) haline uygulanacak bir 6lgiim
ile halin tek bir 6z duruma ¢6kmesi yani kuantum mekanigindeki 6lgme problemi ortaya
¢ikmaktadir [1]. Genellikle simiilasyon sonucu sistemin hali [ (t)) = YNt c;|¢;) seklinde
her bir 6z durumun siiperpozisyonu seklinde olacaktir. Bir kere [ (t)) durumu elde edilirse

sistemin herhangi bir 6z durumda bulunma olasiligi

lcil? = il Y (NI (3.39)
seklinde elde edilir.
Diger yandan s6z konusu bir kuantum sisteminde merak edilen , [¥(t))’yi

bulmaktansa ilgilenilen bir goézlenebilirin (1,[)(t)|0|1/)(t)> seklindeki beklenen degeridir

[127]. Bu beklenen deger kuantum simiilasyon amagl

Cap(t) = (A(1)B(0)) (3.40)

korelasyon fonksiyonu yardimiyla hesaplanabilir [128]. Korelasyon fonksiyonu yardimiyla
beklenen degeri elde etmenin yolu Oncelikle beklenen degeri bulunacak gozlenebiliri

A(t). B(0) seklinde ayristirmaktir.

+) 2 (20,)

)y V U -

Sekil-3.9: Ek kubit katkili ¢ikt1 okuma algoritmasi. Ek kubitin (20,,)
beklenen degeri okunarak (1/)|U TV|1/)) degeri
hesaplanabilir [128]
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Burada A = A(0),B = B(0) pek ¢ok iiniter islemcinin toplami olarak yazilabilen
islemciler olup A(t) = ethA(O)e_th seklindedir. Kisacast soz konusu gdzlenebilirin
beklenen degeri (UTV) formunda hesaplanmaktadir. Bunun igin simule edilecek sisteme yeni
bir kubit ekleyerek sadece bu kubit tizerinde yapilacak bir (20,) Ol¢limiiyle sistemin hali
bozulmadan sonuca gidilebilir. Sekil-3.9’da ek kubit yardimiyla simule edilen sistemin hali
bazinda bir gozlenebilirin beklenen degerini veren kuantum algoritma goriilmektedir.
Sekilde kontrollii islemcilerin igi dolu kontrol nodu islemcinin |1) haline, i¢i bos kontrol
nodu ise islemcinin |0) haline uygulanacagim belirtmektedir. ilgilenilen gozlenebilirin

beklenen degerinin (20,) Ol¢iimii ile nasil yapildigi asagidaki gibi agiklanabilir.

Oncelikle sisteme |+) =%(|0) + |1)) halinde , p, yogunluk matrisli ek (ancilla)
kubit eklenir. Sekil-3.9’da gorildigi gibi U; = |0}0| @ U + |1){1| @ 1 ve U, = |0){0]| ®
1+ |1)1| ® V islemleri uygulanir. Daha sonra

20¢ =0 +ioy = 2|0N1] (3.41)
islemcisiyle beklenen deger

(0f +i03)p,@p = 2Tr(UTI0)11Tp, ® p) (3.42)
seklinde hesaplanir. Burada U = U,. U, seklindedir. U degeri son denklemde yerine konursa

(o +iod) =Tr(|0X1| @ UVp, @ p) = Tr(UTVp) = (UTV) (3.43)

elde edilir. Cogu kez beklenen degeri hesaplanmak istenen gozlenebilir, sistemin

hamiltoniyeni gibi hermityen bir islemcidir. Bu durumda beklenen deger
(U®) = XaZdleq e~ nt (3.44)

seklinde hesaplanabilir. Burada U(t) = et hamiltoniyenin yiiriitiicii islemcisi, A,, ise
ozdegerlerdir. Esitlik (3.42), kuantum mekaniginde bilinen (H) = ¥<_,|c,|2E, beklenen
degeriyle aynidir. Bu esitlik, herhangi bir sistem i¢in hamiltoniyenin beklenen degerinin her
bir 6zdurumdaki enerjilerin agirlikli toplamina esit oldugunu soyler. Fakat esitlik (3.44)’deki
beklenen degerin sonlu sistemler i¢in hesaplandigina dikkat edilmelidir.

O halde bir kuantum bilgisayar bu kesimde anlatilan ek kubit ¢ikt1 okumali yontem ile sistem
hamiltoniyeninin beklenen degerini Sekil-2.4’teki algortima ile hesaplayabilir. Ancak bunun
icin esitlik (3.43)’te verilen bagintida V =U(t) ve U =1 alinmahdir [128]. Boylece
zamana bagh  S(t) = (o + ioy) = (207 (t)) fonksiyonlar1 yardimiyla ayrik t; degerler
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kiimesi i¢in ¢, Ozdegerleri, prensipte ayrik kuantum Fourier doniisiim uygulanarak elde

edilebilir. Burada her bir S(t;) degerinin belirlenmesi igin ayr1 bir deney gerekmektedir.
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4. BULGULAR VE TARTISMA

Bu calisma, kuantum simiilasyon amagli deneysel ve teorik calismalar1 ve sonuglara iliskin
tartigmalar1 kapsamaktadir. Deneysel ve teorik calismalar ‘prensip-kanit’ ¢alismalar1 olup
simiilasyon metot ve materyallerin ayrintili ve agik ortaya konmasindan dolay: literatiire bu
metotlarin daha iyi bir anlayiginin gelistirilmesi agisindan katkida bulunmaktadir.

[k boliimde sadece kdsegen terimler igeren hamiltoniyene sahip harmonik titresicinin
taban durum enerjisi 2 kubitlik bir NMR kuantum bilgisayar kullanmilarak deneysel olarak
hesaplanmistir. Hesaplamada iteratif faz tahmin algoritmasi kullanilmig olup sistemin taban
durumu adyabatik durum hazirlama (ASP) kullanilarak simule edilmistir. Deneysel olarak 2
kubitlik kuantum hafiza olarak d-6 asetonda ¢oziilmis 3C etiketli kloroform molekiilii
kullanilmistir. NMR kuantum hesaplama yapilabilmesi i¢in gerekli olan saf durumlar uzaysal
toplam metodu ile hazirlanmis olup degisken puls alanlar1 kullanilmstir.

Ikinci boliimde etilen molekiilii 2p-7 elektronlari sistemi taban durumu simiilasyonu
onceki boliimdeki tekniklerle fakat teorik olarak gerceklestirilmistir. 2 kubitlik NMR
kuantum bilgisayar1 Matlab programu ile simule edilmistir.

Ugiincii béliimde yine teorik olarak fakat bu kez kuantum dijital simiilasyon 6rnegi
olarak tek pargacik problemi tek boyutlu bazi sistemlerde yuritilmiistir. Bunun igin tek
parcacik i¢in kinetik ve potansiyel enerji terimleri elde edilip evrensel bir kuantum bilgisayar

ile hamiltoniyeni belli potansiyel engeller altinda simule edilmistir.
4.1 Harmonik Titresken Taban Durum Simiilasyonu

Calismada, kuantum harmonik titreskenin taban durum enerjisinin iki kubitlik kuantum
bilgisayarinda kuantum simiilasyon ile hesaplanmasi ongoriildiigiinden simule edilecek
sistemin hamiltonyeni belirlenmelidir. iki kubitte gerceklestirilen deneydeki kubitlerden ilki
Ol¢limiin yapilacagi ‘sonda kubit’, simiillasyonun gergeklestirilecegi diger kubit ise ‘sistem
kubit’  olarak adlandirilmaktadir. Simiilasyon tek kubitte yiiriitiileceginden kuantum
harmonik osilatoriin hamiltonyeni iki seviyeli bir sistem olarak seg¢ilmistir. Buna gore
hamiltonyen, Aw = 1 olmak iizere;

3hw
2

A=no(? ) =200l + 2211 = (120, (4.2)

3/2)
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seklindedir. Burada |0)(0| = %(11 +0,) ve |1X1] = %(]1 —0,) seklinde ifade edilebilir.

Burada matrisin kdsegen elemanlart1 harmonik titreskenin taban ve birinci uyarilmig

durumdaki enerjileri olmak tizere taban durum enerjisi
E; =05 (4.2)

seklindedir. Deneyin uygulamasi Sekil 4.1’deki gibi yapilmustir.

Bagil Faz
Olgiimii

-|0O)—| H Rz (Wge+1))-

Safims1 Hal
Hazirlama

) I 112 U8 |—I)

Sekil-4.1 :IPEA’nin NMR uygulamasi. Sekilde iki seviyeli kuantum harmonik osilatoriin
NMR kuantum simiilasyon ile taban durum enerjisini iteratif sekilde hesaplayan
devre goriilmektedir

Deneydeki safimsi haller |00){00| seklinde hazirlanmis olup uzaysal ortalama
metodu kullanilmistir. Safimsi hallerin hazirlanisi bolim (3.3.2)’de verilmistir. Kuantum
hafiza olarak kullanilan kloroform (*3CHCI;) molekiilii igin hamiltoniyen — H = w,f, +
wgS, + 2mJI, seklindedir. Burada I 'H ¢ekirdegini, S ise 3C cekirdegini temsil etmekte
olup w; ve wg bu ¢ekirdeklere karsilik gelen Larmor frekanslar1 ve J ise bu ¢ekirdekler

arasindaki skaler ¢iftlenim sabitini belirtmektedir.

4.1.1 Adyabatik durum hazirlama

Simiilasyonun ger¢eklesecegi kubitin durumu uygulanacak islemcinin 6zdurumunda
bulunmalidir. O halde sistem kubit, harmonik titreskenin taban durumunda hazirlanmalidir.
Adyabatik stirecler kullanilarak bu durum elde edilebilir. Adyabatik hamiltonyenin gelisimi

deneysel uygulama amacina uygun olarak
H=Hy(1 = sp) + spHs (4.3)

seklinde ifade edilmektedir . Burada H, ilk hamiltonyen, Hs son hamiltonyen, s,, = % ,

M toplam adim sayisi ve m = 0,1,2... seklindedir.
Oncelikle adyabatik durumun sartlarindan biri olan enerji farkim olusturmak icin
kubit hali siiperpoze edilmelidir. Deneyde bu durum Ry(—90°) doniisii ile olusturulmustur.

Bu donii z eksenindeki manyetizasyonu x eksenine indirildiginden Hy = o, tir. Hy ise
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esitlik (4.1)’de belirtildigi gibi Hf = —%O'Z seklindedir. O halde taban durumun

hazirlanmasi i¢in kubit,
HY = (1= sp)0; — 2 g, (4.4)
hamiltonyeni altinda gelistirilmelidir. Bu hamiltonyen gelisimi pratik olarak

Un = Ry (em)Rx (S)R—y (Qm) (4.5)
—sm/z)

1-Sm

seklindeki bir dont sandvigiyle uygulanabilir [96]. Burada 6,, = arctg( ve

6= ﬁ seklinde olup T, toplam adyabatik gelisim siiresidir. Burada 6nemli olan T

stiresinin optimizasyonudur. Deneyin numerik simiilasyonu ile T siiresi Sekil 3.3’teki gibi

smanmis ve T = 5.6 a.u. seklinde optimum degeri elde edilmistir.

160 .
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Sekil-4.2:Sonda kubitin faz duyarli NMR spektrumu. Sekilde C — U isleminden
sonra farkli t degerleri i¢in simule edilmis spektrum goriilityor

Ote yandan deneyde M=10 secilmis olup & ve 8,,, degerleri derece cinsinden, § = 29,1 ;
6,=0;32;71;12; 18,4; 26,5; 36,8; 49,4; 63,4; 77,4; 90 (m = 0,1,2..igin)
seklindedir. Adyabatik hal hazirlamanin basarili bir sekilde uygulanmasiyla artik sistem
kubitin durumu harmonik titreskenin taban durumudur. Ayni zamanda bu durum U = e ¢
islemcisinin de 6zdurumudur. Burada H, harmonik titreskenin hamiltonyenidir. Boylece

e Ht ) = e~2™P1h) ozdeger denklemi saglanacaktir. Daha onceden belirtildigi gibi
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burada ¢ = e~?™®, taban durumu ve ilk uyarilmis durum arasindaki bagil fazdir ve NMR
teknikleri ile direkt olarak okunabilir. Taban durum enerjisi ile ¢ faz1 E = 2n¢/t seklinde
baglidir ve t , ¢’yi 0 ve 1 arasinda herhangi bir deger alacak sekilde secilmelidir [51]. Bu

calismada t = m /3 seklinde se¢ilmis ve bdylece faz,
¢ = 0,083 = (0,00010101010 ...) ;1042 (4.6)

seklinde belirlenmistir. iki seviyeli kuantum harmonik titresicinin hamiltonyeni H = —%O'Z

ve ve t = m/3 degeri dikkate alinirsa U islemcisi
U = e~ iHt = ol5% (4.7)

seklinde elde edilir. Bu islem, R, (— g) doniisiine karsilik gelmektedir.

4.1.2 Kontrollii islemcinin olusturulmasi

Sekil 4.1°de de goriildiigii gibi faz tahmin algoritmasinda U islemcisi ve kuvvetleri kontrollii
olarak uygulanmaktadir. Denklem (4.7)’teki U islemcisi 60 derecelik ters z doniisiidiir ve

matris temsili;

R, (-%)= (0'866o+ oot 0,8660— O,Si) (4.8)

seklindedir. U islemcisi i¢in kontrollii U, € — U igin puls dizisi

_iTgAGB (T B
C—U = e 5% o137 (4.9)

seklinde hesaplanmistir [129]. Yukarida goriildiigii gibi bu islem, B kubitinde bir z doniisii

ve her iki kubitinde belli bir siire skaler ¢ifttenim hamiltonyeni altinda gelisiminden ibarettir.
. ™ B .

Bu geligim siiresi t = ;T—] = 0,775 ms’dir. Ote yandan diger terim olan e'12° déniisii ise

e'2% =R, (=%) = ReG)Ry (= DRy(=3) seklinde kompozit yiriitiilebilir. Esitlik

(4.9)’daki C — U islemcisinin matris temsili

C-U= 0,866 + 0,5i 0 (4.10)

0 0,866 — 0,51
seklindedir.

Bu sonucun biraz daha ayrintili olarak elde edilmesi asagidaki seklide ozetlenebilir. U

isemcisi

€ - U =[0)0|®1+ 1)1 + L) (4.11)
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seklinde kontrollii olarak yazilabilir. Burada E, ve E_ ilkel idempotentler olmak {izere;
0)0] =5 (@ +0,) =B, ve |1)(1] =5 (1~0;) = E- (4.12)
seklinde tanmimlanmaktadir. Ote yandan E, ve E_ islemcileri :
E,+E_=1 (E+)? = E4
ELE_=0 e4E, + Ex = e (4.13)

esitliklerini saglamaktadir [129]. O halde esitlik (4.11) igin

V3 ' V3 '
C-U=E®I+EQ®(T1+50,) = Ef + EA (L1017 +50F) (4.14)
yazilabilir. (4.13) esitlikleri yardimiyla son ifade
C-U=[-i(S1+LP)EA + EL|[iEA + Ef) (4.15)

AEq

seklinde yazilabilir. Bundan sonra +i = etz ve e EL+Er=e bagntilar1 esitlik

(4.15)’da kullanilirsa ;

T w 1 1 1 w1l
C— U = el-ig+igof)rd giget _ exp {in (_§+ gdf)z(l - oZA)}exp {iff(l - az“‘)}

.TT . TT .TT
—i~ B iZgh

ABiE_'TEA
= 1e12° 24 fe

~i53900% gy ¢ 151 (4.16)
elde edilir. Son ifade daha sade bir sekilde yazildiginda kontrollii U islemcisinin puls dizisi

C—U = e 53900F gii397 (4.17)

seklinde elde edilmis olur.

4.1.3 Deney

Deneysel olarak hesaplanmak istenen taban durumu enerjisi esitlik (4.6)’daki gibi ¢ fazi ile
kodlandigindan ¢ = % faz1 deneysel olarak elde edilmelidir. Burada 0. ¢ ¢,¢3 ...y, , @
fazinin ikili sistemde karsilik gelen bitleri olmak {izere onluk sistemdeki karsiligi

2M=1gh, +2M 2, +- 420,

(@) moda1o = om (4.18)

seklindedir. € — U islemcisinden sonra sistemin hali ;

c-U .
— 5 (10) + e 7209192059 1)) ) (4.19)

seklindedir. Burada amag, 0, 1@, ¢3 ... o, bitlerini iteratif islemlerle deneysel olarak elde
etmektir. Bu yiizden € — U islemcisinin kuvvetleri uygulanmistir. Bu ¢alismada deney

basina 3 bit elde etmek 6ngoriilmiistiir. Bu ylizden denklem (3.15)’teki C — U islemcisi
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k _iskl A__B iskl B
C—-U8 =e¢ 12972 97 1% 130z (420)

seklinde uygulannustir. Ornegin k = 0,k = 1 ve k = 2 icin elde edilen faz degerleri

k=0, C—U~ @by =22=0,010205 ... Im
k=1;C—U8> 95 ¢ =22=0,¢4p5¢ .......0m (4.21)

k=25 C—U¥ =g, ¢p=22=0,¢;0505 ......0n
seklindedir. Ancak amaglanan, her iterasyonda takip eden 3 biti elde etmek oldugundan
y g
0(k) = e2m@ )¢ — & ™ (4.22)

islemi uygulanmigtir. Goriildiigii gibi k. deney i¢in (k — 1). deneyin sonucuna ihtiya¢ vardir.
Bu yiizden oncelikle deneyde denklem (4.20)’deki kontrollii iglemcilerin kuvvetleri
uygulanarak sonuglar alinmig, daha sonra bu sonuglar kullanilarak denklem (4.22)’deki

islemlerle bitler deneysel olarak elde edilmistir.

T ' N \ T
|
cC—U c_us c—u®

¢o = 30° ¢, = 240° ¢, = 120°
i _

T _". ) _HZ HZ HZ
100 o 00 200 100 ] 00 200 T 0 W 20
0(1) 0@ | 0(3)

— | —
ﬂ |
¢1=0 Py = 225‘3‘| @3 = 90° L
T

000 101 010
| Il HZ

T Hz . Hz
q00 0 w200 9 00 0 0 20 G0 0 w0 2w

Sekil-4.3: 0 (k) islemi sonrasi faz duyarli NMR spektrumu
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Safims1 hal sinyali referans sinyal almarak C — U 8 ve 0(k) islemleriyle numerik
simiilasyonla elde edilen faz duyarli NMR spektrumlari, karsilik gelen faz acilar1 ¢ikarilan
bit degerlerinin bazilart Sekil 4.3’te verilmistir. Deneyler, oda sicakliginda, Bruker-AV-500
MHz ticari spektrometre ile yapilmig olup daha once belirtildigi gibi numune olarak d-6
aseton ¢ozeltisi ile *3C etiketli kloroform molekiilii kullamlmustir.

Deney, proton ve karbon kanal olmak {izere iki kanalda yapilmis olup 6l¢iim sonucu
faz duyarli NMR spektrumu alinmas1 suretiyle proton kanalda yapilmis, kuantum simiilasyon
ise karbon kanalinda yiiriitilmistiir. Termal dengeye ait proton kanal referans sinyaline ait
pikler 45 ve 5 ppm’de elde edilmistir. Deneysel sonuglara ait agilar ve ¢ikarilan bitler
Cizelge-4.1°te tablolastirilmistir. Yapilan deneyler ile niimerik simiilasyondan elde edilen
sonuglar tamamen uyum igindedir.

Cizelge-4.1: Iterasyonlar sonucu elde edilen bit degerleri. Burada farkli iterasyonlar ve

bu islemler sonucu ikili algilamada elde edilen NMR spektrumundaki faz
kayma degerleri her bir iterasyonde elde edilen liger bit degerleri verilmistir.

iterasyon Faz Bitler
0(1) 0° 0,000
0(2) 2250 0,000101
0(3) 90° 0,000101010
0(4) 225° 0,000101010101
0(5) 90° 0,000101010101010
0(6) 225° 0,000101010101010101

Cizelge-4.1°e gore 6 iterasyon sonucu elde edilen 18 bit ;

¢ =0,000101010101010101 (4.23)
seklindedir. Bu sonucun ondalik tabandaki esiti esitlik (3.33)’te yerine kondugunda

harmonik titreskenin taban durumuna ait enerji degeri

E = 0,4999926 (4.24)
seklinde elde edilmistir.
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4.2 Etilen 2p-mt Elektronlar1 Taban Durum Simiilasyonu

Bu calisma, etilen molekilli 2p orbitalleri = bag1 elektronlarinin konfigiirasyona karsi
enerjilerini veren hamiltonyenin kuantum simiilasyonu ile ilgilendiginden o6ncelikle
simule edilecek olan hamiltonyen kisaca ag¢iklanmalidir. Etilen molekiiliiniin karbon
atomlar1 arasinda biri o, digeri 7 bag1 olmak {izere iki bag bulunmaktadir. Pi bag: Sekil-
4.4 c)'de gorildigi gibi karbon atomlarinin molekiil diizlemine dik 2p orbitallerinin

ortiismesiyle, o bagi ise birer sp? hibrit orbitalinin 6rtiismesiyle olusur.

a. b. &

2p orbitalleri
/\! P
H
C@H |9
.

C-C ¢ bag

sp? hibritlesmesi

Sekil-4.4 :Etilen molekiilii a) Etilen Molekiilii 2 karbon 4 hidrojen atomu i¢ermektedir. b)
Molekiiliin 2p orbitalleri molekiil diizlemine diktir. ¢) iki karbon arasindaki ikinci

bag karbon atomlar1 arasindaki 2p orbitalleri elektronlarinin olusturdugu m bagidir
[130]

Etilen molekiilii 2p-ir elektronlar1 i¢in yerlesime bagli hamiltonyeni yazabilmek i¢in
molekiiler orbitalleri belirlemek gerekmektedir. Molekiiler orbitaller en genel bigimde
atomik orbitallerin lineer kombinasyonu seklinde  ;(r) = ﬁ=1 Cuipu(r)  olarak

yazilabilir. Ornegimizdeki durumda p orbitallerini temsilen ¢, ve ¢, atomik orbitaller
simetrik kombinasyonla gerade simetride bag ve ungerade simetride anti-bag molekiiler

orbitali olusturur. Olusan molekiiler orbitaller minimal bazlarda ;

P = 201+ S 2@+ 62) g = [2(1 — Sy)] 2 (s — b2) (4.25)

seklindedir. Burada Sy, = [dr ¢;(r) p,(r) Ortme integralidir. Olusan 1, , 1,
orbitallerinden 4 adet spin orbital

() =pi(Ma(@)  x2() =) (w)

x3(x) = Yo (Na(w)  xa(x) = P (r)f(w) (4.26)
seklindedir. Burada a(w),B(w) spin fonksiyonlaridir. Boylece 2 elektron ve 4 spin
orbitalle (LZL

durumuna karsilik gelen [i,) = |x1x2)  determinantidir. Aslinda sistemin tam dalga

) = 6 farkli konfigiirasyon meydana gelir. Bunlardan biri Hartree-Fock taban
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fonksiyonu i¢in [ip,) referansina gore sonsuz sayida uyarilmig konfigiirasyonun lineer
birlesimi gerekir. Buna Cl konfigiirasyon etkilesimi denilir. Oysa pratik olarak baz seti belli
bir yerde kesilmesi gerektiginden sonlu sayida spin orbital elde edilir. Yukaridaki gibi
2K = 4 spin orbital ve N = 2 elektron ile tamamlanmis bir baz seti olusmaz. Buna karsin bu
determinant setinden olusan sonlu hamiltonyen matrisinin kosegenlestirilmesiyle olusacak
¢oziimler, 6 determinant tarafindan gerilen 2 elektron alt uzayinda tam ¢6ziimlerdir [130].
Bu siirece (FCI) tam konfigiirasyon etkilesimi denilir.

Taban durumu dalga fonksiyonu i¢in simetri gbz oniine alindiginda yukarida belirtilen
6 determinanttan sadece ikisi ; [Y,) = |x1x2) taban durumu determinantt ve |V g,) =
|x3x4) cift uyartlmis durum islemlerde belirir. Etilen molekiilii 2p-7r elektronlar1 i¢in Born-

Oppenheimer yaklasikliginda hamiltonyen atomik birimlerde,

H =0;+0, =h(1)+h(2) +r3} (4.27)
seklindedir. Burada h(i) = Y2 ,(T; + Y%_1V;j) . elektron i¢in kor hamiltonyen , ri; ise

elektronlar arasi coulomb potansiyelidir. Tiim bu veriler 1s181nda FCI hamiltonyen matrisi ;

_ (<X1Xz|~7{|)(1)(2) <X1X2|~7'[|X3X4)) _ (Zhn +J11 K1z ) (4.28)

s xalH | x1x2)  (XaxalHlxsxa) K 2hy; + J22

seklinde elde edilir. Burada h;; , K;; ve J;; sirasiyla tek elektron integralleri, degis tokus ve
coulomb integralleridir. Ayrica bu calismada taban durumu ve ¢ift uyarilmis durumu

islemsel bazlara |,) = |0), [¥4up) = |1) seklinde haritalanmugtir.

Esitlik (4.21)’deki hamiltonyen ve ilgili integraller degerlendirilerek bu calisma
icin gerekli FCI hamiltonyen matrisinin degerleri atomik birimlerde asagidaki gibi yazilir

[131].

p= (12627 01529

01529 —0 8198) = ¢c,1 + cy0, + Cy0, (4.29)

Bu matris yukarida belirtildigi gibi pauli islemcileri cinsinden yazilabilmektedir.
Burada 1, 2x2 boyutunda birim matristir. Etilen molekili 2p-m elektronlari taban durum
enerjisinin teorik degeri yukaridaki hamiltonyen matrisinin kdsegenlestirilmesi ile elde

edilen 6z degerlerden en kiictigiidiir ve -1,310 356 879 322 492 a.u. seklindedir.

4.2.1 Algoritma ve hal hazirlama uygulamalar

Uygulamanin numerik simiilasyonu Matlab paket programi tarafindan yiiriitiilmistiir. 2

kubitlik s1vi-hal NMR kuantum hafiza i¢in hamiltonyen;

H = wPao} + w'a} +§]O’ZPO'ZS (4.30)
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seklinde yazilabilir. Burada wP ve w® sonda ve sistem Kubitlere karsilik gelen ¢ekirdeklerin

Larmor frekanslarinin 27 katidir.

10— H R (wys1)-| 529 Faz

Olgiimii

10)- asp Hyp) —ye* 1Y)

Sekil-4.5:Molekiiler 2p-m etilen igin IPEA. Molekiiler 2p-1t etilen molekiilii taban
durum enerjisi hesaplayan IPEA algoritmasi goriilmektedir

Skaler ciftlenim sabiti | = 215 Hz secilerek heteroniikleer kloroform molekiiliine
[114,116] denklik saglanmistir. Ongoriilen deneyin NMR kuantum simulatorii ile
yuritiilmesi Sekil-3.1’deki gibi uygulanabilir. Deney, bir safimsi hal olan Apyy = |00){00|
haline karsilik gelen sapma yogunluk matrisi ile baslamaktadir. Daha sonra bir sahte
hadamard doniisii sonda kubite R, (g) doniisii ile uygulanmig ve bir ters Ry(g) doniisiide
sistem kubite uygulanarak ASP siirecinin baglamasina neden olmustur. Boylece sistemin
baslangi¢ hamiltonyeni H, = g, ve problem hamiltonyende c,1 ihmal edilmek tizere
Hf = c10x + 30, seklindedir. ASP’nin deneyde yiiriitiilmesi
Usd = Ry (0)Rx(B)Ry(—0y,) dOnii sandvigi ile igli islemci garpimi  geklinde
yiiriitilmiistiir. Burada 0,, = tg 1 [(sp¢2)/(1 — sy + ¢1Sm)] Ve ﬁaﬁ seklindedir.
Sekil- 4.6’da belirtildigi gibi toplam adyabatik siire i¢in optimum deger T = 5 a.u. seklinde

sec¢ilmigtir.

TR
BN

3
¥
Sinyal Siddeti (Keyfi)

NMR Frekansi (Hz)

o 20 30 400

Sekil-4.6:Sonda kubitin faz duyarli NMR spektrumu. Sonda kubitin CU islemcisinin
ardindan farkli T siireleri i¢in elde edilen spektrumlar1 goriilmektedir. T =5,
adyabatik gelisim i¢in optimum siire olarak segilmigtir
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4.2.2 Taban durum enerjisinin elde edilmesi

Onceki calismada oldugu gibi iterasyon basina 3 bit ¢ikarilmasi 6ngériilmiis ve iterasyonlar

virgiilden hemen sonraki bitlerden baglamig, sonraki bitlere dogru ilerlemistir. Bu durumda
iterasyonlar k = 0 ’dan baslamakta ve U = e Mt jslemcisi U 8 seklindeki bir kontrollii

islemci olarak uygulanmaktadir.

Kontrollii islemcinin NMR puls dizisi islemci formunda boliim 4.1.2°deki metotlarla

k —igkZc o8 8kl 08 i8%Ec oPos —igkEc,0F 63
CUB = 710 a10x ! 4029201874102 Ox g 7184202 02 (4.31)

seklinde elde edilmistir . Dizide bulunan {giincii terim NMR pulslart cinsinden uygu-

T

T P s T s okT D.s T s
= i gk= .
€929 = 7% '® 11929 4% geklinde uygulanmalidir [129].

iok
lanabilirlik agisindan e'® %
Algoritmanin son basamagi fazlarin Slglimiidiir. Bir faz duyarli NMR spektrumu iki

hal arasindaki faz kaymasini okuyabilir. Faz farklari, bit bilgilerinin NMR spektrumundaki
faz kaymalari ile direk elde edilebildigi NMR interferometresi ile elde edilmistir.

£ ) b. G: d.
( | j PPS
cu e -
Po=120° $1= 240° 92=340° ———i—
H;L
| | | | |

-100 0 100

200 -100 0 100 -200 -100 0 100 200
Hertz

Hertz

_J J 0(2)
0(1) ¢, = 3157

0(0) : 111
91=180
®o=90°
100 g
010 . N

| I | | |
-200 -100 0 100 -200 -100 0 100 -200 -100 0 100

Sekil-4.7 :0(k) islemi sonrasi faz duyarli NMR spektrumu. a-c¢) CU ve CU islemcilerinin
bazi kuvvetlerinin ardindan alinan bagil fazlar. d)Tiim faz dl¢timleri igin referans
faz olarak segilen safimst NMR spektrumu. e-f) Ilk 3 iterasyon sonucu ¢ikarilan

bitler
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CU ve CU islemlerinin bazi kuvvetlerinin ardindan elde edilen bagil faz kaymalarinin derece

cinsinden degerleri ve bazi iterasyonlar sonucu elde edilen bitler Sekil-4.7°de verilmistir.

Iterasyonlar;
0(K) = Ry (wy11)CU™ (432)
seklinde formule edilmis olup wy4q = =2 341 Ve @ ° de sadece kontrollii islemcilerin

kuvvetleri ile elde edilmis bagil fazlardir. Iterasyonlar k = 0’ dan baslanus olup ¢ikan bit
degerlerini tagiyan bagil fazlar ¢, seklinde gosterilmistir.

Cikarilan ikili say1 sistemindeki bitler onluk bigimde (3.33) nolu denkleme konursa
taban durum enerjisi elde edilmis olur. Ornegin 6 iterasyon igin elde edilen faz ¢ =
0,010100111101110011 olup E =-1,310348510742 au. degerine karsilik
gelmektedir. Bu degerin teorik olarak hesaplanan taban durum enerjisiyle 4 bitlik bir
tutarliligt vardir. Ancak biraz daha ¢ok sayida iterasyonla tutarlilik artabilir hatta prensip
olarak tam degere ulasilabilir. Fakat ger¢ek bir deneyde simiilasyon siireci deneysel hatalarla

siirlanmistir [48].
4.3. Tek Boyutlu Model Kuantum Sistemi Dijital Simiilasyonu

Bu calismada tek boyutlu kuantum sistemlerden sonlu kalinliktaki bir potansiyel engel
incelenmis ve tek parcacik i¢in pargacigin her iki yaninda bulunma olasiliklari ele alinmustir.
Ayrica yine tek pargacik icin tek ve periyodik potansiyel engeller altinda sistemin farkli ilk
durumlarina kars1 (U(t)) beklenen degerini hesaplayan kuantum algoritma gelistirilmistir.
Bunun ig¢in pargacigin bir kuantum Dbilgisayar ile dijital kuantum simiilasyonu
gergeklestirilmis, buna uygun 2 ve 3 kubitlik algoritmalar tasarlanmigtir. Algoritmalar iginse

oncelikle 2 ve 3 kubitlik kinetik ve potansiyel enerji islemcileri tasarlanmistir.

4.3.1 iki kubitlik kinetik enerji teriminin olusturulmasi

Kinetik enerji terimi momentum uzayida tanimli olup e ~*KA¢ |p j) seklinde uygulanmaktadir.

Burada |pj) = |jijz - jn) Olup momentum temsilinde s tane kubiti temsil etmekte ve
. 7]

e KAt — oippht seklindedir. Goriildiigi gibi kinetik enerji teriminin hesaplanmasi igin

momentum teriminin karesi hesaplanmalidir. Esitlik (2.98)’de belirtildigi gibi parcacigi

temsil eden durum vektorii tek boyutlu ve sonlu bir araliktaki yer temsilinde

tanimlandigindan n Kubitle temsil edilen ve N = 2" pargaya ayrilan —d < x < d araligi

(d = 1/2) igin sirasiyla yer ve momentum temsilleri :

1 . Ns
Xp=~-—5 Ve p;j=2n(j—=) (4.33)
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seklinde tamimlanabilir. Boylece a = —(2mNy)?At/2  olmak iizere kinetik enerji

islemcisinin uygulamasi
. (12
e“KAt|pj) —e' G2 |pj) (4.34)

seklini alir. Iki kubitlik durum ve At = 0.01 i¢in @ = —0.32m? alinmustir. Ayrica ikili say1

sisteminde

Nis=o.j1j2 wdn =R A A =N 2" (4.35)
yazilabileceginden bu sonug¢ (4.27) nolu denklemde yerine konmalidir. Boylece esitlik

(4.35)’de iistel ifadedeki kareli terim :

: 2
(:73) = Cherin2™? = Ticrjn2 ™" + 1/4 (4.36)

seklini alir. Son esitligin sag tarafindaki son terimden e!®* gelip bu global bir faz

. —ia1ilz
faktdriidiir. Ikinci terimin kubitler {izerine etkisi e ~"*¢ 2 +28) lj1j2) seklinde olup bu islem her

bir kubit {izerine uygulanan R, = (é e(i)e) mantik kapisidir. Burada 6 = (—a.27")
seklindedir. Esitlik (4.29)’daki toplamin karesi seklinde olan ilk terim ise agik olarak
, , ) L\ 2 ..
J1 J2\ _ (/1 J2 J1 J2
G+3)=3) + (@) +22% (437)

seklinde yazilabileceginden

exp{ia(T5=1jn2"™%} = exp{(ia $nj2 272" + 2i@ L n jmin2 ™)} (4.38)

seklindedir. Son esitligin sag tarafindaki iistel terimin ilk elemam j2 = j, oldugundan bu
terimin temsil ettigi islemci (her bir j, 0 ve 1’lerden olugmaktadir) daha once belirtilen
R, islemcisidir. Ustel terimin ikinci elemani j,,j, carpim igerdiginden bu islem ancak
jm = jn = 1 oldugunda e2@2™™™" doniisiinii uygulamakta ve diger tiim durumlarda hicbir
sey yapmama iglemcisine esit olmaktadir. Bu kontrolli bir mantik kapisi tanimina

uydugundan bu elemani1 temsil eden mantik kapisi

1
C—Rpn = (4.39)

iyp—m-n
e 2ia2

seklindedir.
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Tiim bu veriler 1s181nda iki kubitlik kinetik enerji islemcisinin devre semast Sekil-

4.8°de gizilmistir.

[m) — ®(¢) |— R, (1) || Ru(d7)

In) Ro(92) || R (@5)|——| Ru(Pmn) |—

Sekil-4.8: iki kubitlik kinetik enerji islemcisi igin devre semasi. Kinetik enerji islemcisi tek
kubitlik faz kapilar1 ve bir kontrollii faz kapisindan olusmaktadir. Burada
a=-032n2,¢ = % = —a27t P, = —a27%, ¢) =272, ¢} =272,
¢y = a2™* ve ¢y = 2a273 seklindedir

4.3.2 U¢ Kubitlik kinetik enerji teriminin olusturulmasi

Ucg kubitlik kinetik enerji terimi yukarida ayrintisiyla anlatilan iki kubitlik terimin ii¢ kubite
genisletilmis halidir. Esitlik (4.29)’daki toplamin karesi seklinde olan terim ii¢ kubit
durumunda agilarak incelendiginde
JuJz o Js\ (g Ja o s — (1NP o (2N o (Ja\* o pdida o o1 J2 J
GrarR)Grava)=0) +@) +@) r2an+2aa+23n 040
seklinde oldugu goriilmektedir. Bu durumda

exp{ia(T5-1jn2™™"} = exp{(ia Tnj2272" + 2ia Tonpn jmin2 ™"

+200 Yo i Jm k277K + 20 B i Jn 27} (4.41)
seklinde yazilabilir. Bu esitlik incelendiginde ii¢ kubitlik durumda {i¢ tane kontrollii
lm) — @(P) | Ry (d1)|— R,(®1) ¢
|Tl> Rn (¢2) | Rn (¢’2) Rn (d)m‘n)
k) — R, (&3 )| R, (¢53) Ry (®mi) |—| Rn(Pnk) |-

Sekil-4.9 :Uc kubitlik kinetik enerji islemcisi i¢in devre semasi. Kinetik enerji islemcisi tek
kubitlik faz kapisi. Kinetik enerji islemcisi tek kubitlik faz kapilar1 ve ii¢ tane
kontrollii faz kapisindan olusmaktadir. Burada a = —1,2872,¢ = % , 1 =
—a27t, ¢y, = —a27?, Py =—a2 ™t p; =a27%, ¢y = a2™*, P, =a278,
Gmn = 20273 Pop = 2a27* Ve ¢ = 227> seklindedir
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faz kapist oldugu goriilmektedir. Ug kubitlik durumda kinetik enerji islemcisinin devre

sembolil Sekil-4.9’daki gibi elde edilmistir.

4.3.3 Potansiyel enerji terimlerinin olusturulmasi

Potansiyel enerji terimi yer temsilinde kdsegen bir terimdir. Calismada oncelikle iki kubit
durumunda tek potansiyel engeli, sonra ise ii¢ kubit durumunda periyodik potansiyel
engelleri secilmistir. Iki kubitlik durumda potansiyel islemcisinin |01) durumunda V|01) =
eVAt jslemini yaptig1, diger durumlarda ise herhangi bir islem yapmadigi varsayilsin. Bu
durum uzayin [01) bolgesine bir potansiyel engeli konulmasina denktir. Bu duruma ait

potansiyel engeli, matris temsili ve ilgili devre sembolii Sekil-4.10°daki gibidir.

E‘Wﬂ'r

-
Il

100)] [01) |]10) ' |11) 1

—o0— _[x-e[F-

— T |— |7 |—

Sekil-4.10 :Iki kubitlik sistem icin potansiyel enerji islemcisi icin devre semasi. Devre
semboliindeki U islemcisi V islemcisinin alt uzaym geren 2x2’lik matris
temsiline sahip Uniter bir islemcidir. Sekilde ayrica islemcinin matris temsilide
goriilmektedir

Bu durumda V' islemcisinin matris temsilinin ayriginm
V=10){0l @ T +|1X1| @1 (4.42)

1 0 1
0 1 0

tizere X|0) =|1) esitligi kullanilarak son esitlik, (2.56-57) esitliklerinde agiklandig: gibi

seklinde ve U = ( ei‘(/)At) seklindedir. Ote yandan X = ( ) pauli-x matrisi olmak

V=X[I1IXQUT+XI0)}0IX®1=XQD(o}0| @1+ [IX1| @ )X ®1) (4.43)

seklinde yazilarak Sekil-4.10’daki devre sembolii dogrulanmis olur. Ayrica bu calismada
periyodik bir potansiyel ii¢ kubitlik bir sistemde temsil edilmistir.
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e VAt

e iVAt

<
I

e iVAt

[000) |001)-Jo10) |011) [100) [101)-|110) [111} ! eiVat]

.-—- o [x|-&—@—

Sekil-4.11 : Ug kubitlik potansiyel enerji islemcisi i¢in devre semasi. Potansiyel islemcisinin
matris temsili 8x8’lik kdsegen bir matristir. Potansiyel teriminin devre sembolii
diizgiin-kontrollii islemcilerin ard arda uygulanmasiyla elde edilebilir.

S
SH
|
\
<

—| U g

Sekil-4.11°de goriildiigii gibi, U daha 6nce belirtilen 2x2°lik bir matris olmak iizere ;
V =100)(00| ® U +101){01| ® U + |10)(10| ® T + |11)}(11| @ U (4.44)
seklindedir. Bu kosegen temsil ;

V = (|00){00] ® U + [01)(01] @ 1+ [10){10| @ 1+ [11}{11| ® 1)

X (|00){00] ® 1+ [01)(01] ® T + [10)(10| @ 1 + |11)(11]| ® 1)

X (|00)(00| ®1+[01)01| @ 1+ [10)(10| ® U + |11){11| ® 1)

X (|00)(00| ®1+(01)01| ® 1+ [10)(10| ® 1+ [11){11| ® ) (4.45)
seklinde ¢arpanlara ayrilabilir.

Esitlik (4.45)’deki ilk carpim terimi ilk iki kubit 0 iken, ikinci ¢arpim terimi ilk kubit O
, ikincisi 1 durumunda iken, {igiincii ¢arpim terimi ilk kubit 1, ikincisi 0 iken son terimse ilk
iki kubitte 1 iken U islemcisinin uygulanacagini sdylemektedir. Bu durumda V islemcisi 3

kubitlik diizgiin kontrollii islemciler cinsinden g¢arpanlara ayrilarak Sekil-4.11’deki gibi

devre sembolii ¢izilmistir.

4.3.4 Uygulama ve sonuclar

Daha 6ncede belirtildigi gibi kuantum simiilasyonda amag |1 (t)) = e #¢|1p(0)) halini elde

etmektir. Gelistirilen matris temsilleri ile algoritma hesaplamalari Matlab programi ile

yaptlmistir. Sistemin gelisimini simule eden ve yiriten U(t) islemcisi M =é= 100
pargaya bolinmiis ve islemci U(At) 100 defa ilk hale uygulanarak U(t) islemcisi elde

edilmigtir. Simiilasyon algoritmasi esitlik (2.93)’teki algoritma ile 2 ve 3 kubitlik durumlar
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icin yiritiilmiis ve bu algoritmayr olusturan T ,V,QFT islemcilerinin 2 ve 3 kubitlik
temsilleri farkli ilk durumlara uygulanmstir.
Oncelikle 2 kubitlik durumda sisteme U(t) islemcisi uygulandiktan sonra sistemin her

bir 6zdurumda bulunma olasilig1 (3.39) nolu denklem ile hesaplanmistir. Burada sistemin ilk
durumu H @ H|00) = %(lOO) +|01) + [10) + |11))  seklinde  hazirlanmustir. Ik

uygulamada higbir potansiyel engel kullanilmadan sadece kinetik enerji islemcisi ile U(t)

uygulanmis ve her bir 6z durumda bulunma olasilig1 Sekil-4.12°deki gibi elde edilmistir.

Olasilik
|
|
|
|

0,255
1 I
o\, °
0,250 '\\ o
X \
-_: 0,245 4 \\.\ —e k= 0,0625
® , i [ 01250
(@] \ 4 /
0,240 4 \.  / —a— k= 0,1875
< N v k= 0,2500
0,235
) o
0 230 | T T 1) T 1] 1 .
[00) [01) |10) [11)

Sekil-4.12 :2 kubitlik sistemin farkli 6zdurumlarda bulunma olasilig1 a) Siiperpoze sekilde
hazirlanan ilk durumda potansiyel terim yokken her bir 6zdurumda bulunma
olasiliklari 0,25 seklinde elde edilmistir. b) Farkli biiyiikliikteki engellerine karsi
sistemin herbir 6zdurumda bulunma olasiliklari. Burada k ayarlanabilir bir
parametre olup potansiyel engelin siddeti ile iliskilidir.
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Potansiyel enerji islemcisi olan V = e

WVt jcin V = 2mt secilmistir. Burada t, 0 < t <

1 araliginda olup sonlu genislik ve yiikseklikteki V potansiyel engelinin genligini

ayarlamaktadir. Sekil 4.13’te goriildiigii gibi potansiyel engelin siddeti arttik¢a parcacigin,

engelin bulundugu |01) 6z durumunda bulunma olasilig1 giderek azalmakta ve diger bolgede

bulunma olasiliklar1 sifirdan farkli elde edilmektedir. Yine 2 kubit durumunda hesaplanan bir

diger nicelik esitlik (3.40)’ta belirtilen korelasyon fonksiyonlari yardimyla U(t)

islemcisinin beklenen degeridir. Bu deger esitlik (3.44)’te belirtildigi gibi enerjinin tim 6z

durumlar iizerinden agirlikli toplamini vermektedir.

[{U())]

o3

[{U)

1.0 4 s * * * * * * *
|00) +]01) +/10) +|11)
094
08 4
07 4
06 4
|01)
o—°
054 & D R v
g * $ - v v |11>
e
044 B ——— ik
o _.|00>.|10)
T T T v T v T Y T Y T v T v 1
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9
t (X0.0625)
2.0 - —a— Superpoze hal
—e— |000) ]010) 1100)|110)
~—&— 1001) |011) |101)|111)
1.5 -
1.0 ™ - - - - - - -
R, S S Y
‘_____‘___,__‘_,————'&——*—
- - =
05 ©-- S
s
S
0.0 - (X 0,0625)
T T T T T T T T v L)
0 1 2 3 4 5 5 7 8 9

Sekil-4.13:3kubitlik sistem igin |[(U(t))| sonucu. a) 2 kubitlik durumda Farkli

biiyiikliikteki potansiyel engeline kars1 farkli ilk
islemcisinin beklenen degerleri. b) 3 Kubitlik durumda periyodik potansiyel
altinda siiperpoze hal ve farkli ilkdurumlara ait enerjinin agirlikli toplamina ait
sonuglar

durumlara gore U(t)
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Sekil-4.13’de farkli ilk durumlara karsi, farkli siddette potansiyel engele karsi
enerjinin agirlikli toplamimin mutlak degerinin nasil degistigi goriilmektedir. Bu sonug
Sekil-3.9°da  belirtilen algoritma uygulanarak elde edilmistir. Ayn1 algoritma 3 kubitlik
durum i¢in Sekil-4.11°de belirtilen periyodik potansiyel i¢cinde uygulanmis olup sonuglar
Sekil-4.12 b)’teki gibidir. Hem Sekil-4.12 a) hem de Sekil-4.12 b)gériildiigi gibi enerjinin
tim 6z durumlar iizerinden agirlikli toplami farkli 6z durumlara ait ilk hallerde degisirken
stiperpoze ilk durumlarda potansiyel engelin siddetinin degismesi enerjinin agirlikli

toplamin1 degistirmemektedir.

4.4. Jahn-Teller Sistemi Kuantum Simiilasyon Algoritmasi

Bu boéliimde fiziksel sistem olarak Jahn-Teller (JT) sistemi segilmis, sistemin o6zellikleri ve
hamiltoniyeni goz Oniine alinarak bu sistemle ilgili bir kuantum simiilasyon algoritmasi
gelistirilmigtir. Hermann Jahn ve Edward Teller, dogrusal olmayan ¢ok atomlu mole-
kiillerdeki simetri kirilmalarini incelemisler ve g¢ekirdek titresimlerinin ihmal edilemeyecek
ve molekiil simetrisini bozacak kadar ¢ok oldugu durumlarda elektronik seviyelerdeki
dejenereligin kalktigini ortaya ¢ikarmislardir [125]. Konuyla ilgili giiniimiize kadar pek ¢ok
arastirma yapilmistir [66,126].

Jahn-Teller etkisi olarak da bilinen bu olay vibrasyonik modlarin elektronik
seviyelere etkilerini incelemekte ve grup teorinin kimyasal uygulamalar1 bakimindan ¢ok iyi
bir 6rnek teskil etmektedir [126-127]. Dejenere elektronik terimler (I") ve bununla etkilesen
vibrasyonik modlar y;, T &® (y; +y,+..) problemleri olarak adlandirilan sistemleri
olusturmaktadir [126]. Ornegin ¢ift kat dejenere bir elektronik seviye E ile temsil edilmekte
ve bu seviye dejenere olmayan JT-aktif yer degistirmelere sahipse bu durum E @ by,
E Q® b, veya E Q (b, + b,) problemi, ¢ift kat dejenere e JT-aktif yer degistirmesine
sahipse E @ e problemi olarak adlandirilmaktadir. Bu problemler JT- etkisini belli
elektronik seviyeler ile ciftlenmis, belli serbestlik derecelerine sahip tek boyutlu ya da ¢ok

boyutlu kuantum harmonik titresken sistemler olarak modellemektedir.

4.4.1 Acik kuantum sistem olarak JT sistemi

Genel olarak kuantum sistemler asla tam olarak c¢evreden izole edilemezler. Bu durumda
kuantum sistemlere acik kuantum sistemler denilir. Ag¢ik kuantum sistemlerinde klasik
bilgisayarlarca simiilasyonu ‘zor’ sinifina girmektedir. Simule edilecek sisteme ek olarak
sistemle etkilesen ‘cevre’ biiyiik serbestlik derecesine sahip ek bir sistem olarak Hilbert
uzayini daha da biiylitmektedir. Genel olarak ¢evreyle etkilesen bir agik kuantum sistemden

olusan bir global sistemin hamiltoniyeni

H=H,+H,+H, (4.46)
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seklinde verilir. Burada Hg, H,, H; sirastyla agik kuantum sistemin, gevrenin ve gevre ve agik
kuantum sistem arasindaki etkilesim hamiltoniyenleridir. Etkilesim hamiltoniyeni genel
olarak H; = }; A; ® B; scklinde yazilabilir. Burada A; ve B; sirasiyla agik sistem ve gevre
sistemlerinin durum uzaylarina etki eden islemcilerdir.

Ideal olarak, acik bir kuantum sistem dinamigi, acik sistemi ¢ok sayida parcacifa
sahip bir gevre sistemle etkilestirip bir siire gelisime izin vermek ve acik sistem {izerinden
Ol¢lim yapmaktir. Fakat pratikte dijital bir kuantum bilgisayar ancak smirli sayida kubite
sahip oldugundan biiylik serbestlik derecelerine sahip cevre sistemlerle etkilesen acik
sistemlerin simiilasyonu i¢in farkli teknikler gereklidir [128]. Biiyiik ¢evre sistemler i¢in agik
kuantum sistemin ¢evre tiizerine etkisi ihmal edilebileceginden global sistem iyi bir

yaklasiklikla

p(t) = ps(t) ® pt" (4.47)

seklinde bir tensor ¢arpimi ile temsil edilebilir. Burada pg(t) agik sistem yogunluk matrisi,

pt" ise termal durumda cevre sistemi yogunluk matrisidir. Termal durum gevre sistemi

Pt =3P Iilj=1,..,L =24 (4.48)

—BE;
seklinde yazilabilir. Burada P; = % , B =1/kgT , kg Boltzman sabiti, T sicaklik, Z

iilesim fonksiyonudur. Ote yandan denklemdeki E; ve |j) ¢evre hamiltoniyeni H,’nin
Ozdeger ve Ozvektorleridir. Cevre kubitleri arasinda etkilesim olmadigi varsayimi altinda
pih = pth @ pi" ® ... ® pi seklinde yazilabilir. Béylece agik kuantum  sistem,
etkilesimsiz ¢ok parcacikli bir gevre sistem havuzuna batirilmis gibi diisiiniilerek esevresizlik
etkiler incelenebilir [129].

Bu calismada E @ b problemini temsil eden JT sistemi bir agik kuantum sistem
olarak kabul edilmis, 2-kat dejenere elektronik sistem, tek bir kubitle temsil edilen agik

kuantum sistem olarak; tek boyutlu kuantum harmonik titresici ise 2 kubitle temsil edilen

cevre sistem olarak haritalanmistir. E @ b problemi igin JT hamiltoniyeni

1 Pz wix?
H =-w.0o — £
S Ws0z + [+ =

1+ X & o, (4.49)
seklinde ifade edilebilir [130,131]. Bu hamiltoniyen denklem (4.46) formunda olup hem

acik kuantum sistem hem de ¢evreyi ifade eden global sistem hamiltoniyenidir ve komiite
etmeyen islemcilere sahiptir. Bu yiizden bu hamiltoniyenin bir kuantum algoritmada

uygulanabilmesi igin yiiriitiicii islemcisi Trotter bagintist yardimiyla

U(t) = exp(—iHt) = lim,,_ o[ e st/ g~iHet/n o=iHit/n]n (4.50)

seklinde yazilmalidir.
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442 E @ b JT sistemi kuantum simiilasyon algoritmasi

Denklem (4.49)’da ws ve w, , 2 seviyeli agik kuantum sistemi ve ¢evre modlarini temsil
eden frekanslar, o, ve o, Pauli matrisleridir. Denklemdeki ilk iki terim yerel
hamiltoniyenler olup sirasiyla agik kuantum sistem ve gevre uzaylarma uygulanmaktadir.
Son terim ise agik kuantum sistem ile ¢evre arasindaki etkilesim hamiltonyeni olup 4,
etkilesimin genligini belirten bir katsayidir. Sistem hamiltoniyeninde titresken ¢evre modlari
aciklayan 2. Terimdeki P ve X, sirasiyla momentum ve konum iglemcileridir. Momentum
terimini i¢eren kinetik enerji teriminin yiriitiicii islemcisi igin denklem (4.39) ve Sekil-
4.8°de olusturulan 2 kubitlik uygulama kullanilabilir. Titresken modlar1 agiklayan
hamiltoniyenin potansiyel enerji teriminin yiiriitiicii islemcisi ise kinetik enerji islemcisi ile
ayn1 formdadir. Burada U, = e_igAt formunda olan potansiyel enerji islemcisi

_ingz

Uy=e "a 2 (4.51)

2 .
seklinde olup y = — %At olmak iizere U, = e~ ¥ ’ seklinde yazilabilir.

Denklem (4.49)’deki etkilesim terimi olan son terimde X & o, ¢arpimi olup bu durum
X islemcisinin matris temsilini 2 kubitlik durumda agik¢a olusturulmasim gerektirmektedir.

X islemcisinin 2 kubitlik durumda matris temsili (4.33) denklemi yardimiyla

-1/2
¥ = / —-1/2 . \\ (4.52)

1/4
seklinde olusturulmustur. Tiim bu veriler 1s18inda global sistemi temsil eden yiiriitiicii

islemin devre sembolii Sekil-4.14’deki gibi olusturulmustur.

Pe { Uy Ur

QFT
QFTT

pS US —

Sekil-4.14:E @ b JT problemini simule eden kuantum devre semasi. Bu devre U(t) =

—ivat’ —iKAt' _
i , U i , US —

exp(—iHt) islemcisini uygulamakta olup U, =e
e~i0so2t've g, = e~ X9t formundadir. Burada t’ = t/n seklinde olup n,
pratikte biiylik fakat sonlu bir sayidir. Trotter bagmtisinin dogrulanmasi i¢in bu
islemciler pg ® p, sistemine n kez uygulanmalidir

T—=E€
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Denklem (4.49)’de kinetik enerji islemcisi P diginda tiim terimler yer temsilinde

késegendir. Bu yiizden Uy = o —iKAL'

islemcisi uygulanirken 2 kubitlik kuantum fourier
doniisiimii islemcisi ile uygulanan bir benzerlik doniistimii ile yer temsilinde kosegen haline
getirilmistir. Daha 6ncede belirtildigi gibi cevre sistem 2 kubit olarak uygulanmis ve karsilik
gelen yogunluk matrisi p, = [+ +){(+ +| seklindedir. A¢ik kuantum sistemi tek bir kubitle

temsil edilmis olup karsilik gelen yogunluk matrisi pg = |[4+){(+| seklindedir. Burada
[+) = %(IO) + 1)) olup |0) saf durumuna uygulanabilecek basit bir H islemcisi ile elde

edilebilir.

Bu kesimde sunulan kuantum simiilasyon algoritmasindan yararl bilgi elde etmek igin
Sekil-4.14’deki 3 kubitlik global sisteme boliim 3.5’te anlatildig1 gibi ek bir kubit eklenerek
ilgilenilen bir gozlenebilirin beklenen degeri elde edilebilir. Yalniz bu durumda agik
kuantum sistem pg degil, global sistem pg, ile ilgili bilgi elde edilmis olur. Bir kismi iz
islemi global sisteme simiilasyon sonunda ps(t) = tr.(U(t)ps(0) @ p.U(t)T) seklinde
uygulanarak ag¢ik kuantum sistemle ilgili bilgi elde edilebilir.
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5. SONUC VE ONERILER
5.1 Sonuclar

Bu ¢alisma kuantum bilgi teorisi ve kuantum hesaplamanin temel motivasyon kaynagi olan
kuantum simiilasyon konusunda deneysel ve teorik uygulamalar igermektedir. Kuantum
simiilasyonda giiniimiize kadar gelen calismalar, kuantum simiilasyonu 2 ana
siniflandirmaya ayirmistir. Bunlardan biri bir kuantum sistemi bagka bir kuantum sistem
kullanarak simule etme, digeri ise bir kuantum sistemi evrensel bir kuantum bilgisayar
kullanarak simule etme (dijital kuantum simiilasyon) seklindedir. Ilk sézii edilen
siniflandirma ¢alismanin boliim 4.1 ve 4.2°de uygulanan kismini kapsamakta, bolim 4.3 ve
4.4°te ise dijital kuantum simiilasyon uygulamalar1 verilmektedir.

Calismanin deneysel kismini olusturan 4.1 boélimiinde NMR teknikleri kuantum
hesaplama metodu olarak benimsenmis ve uygulanmistir. Harmonik titreskenin taban durum
simiilasyonunun gerceklestirildigi bu boliimde hesaplama, 2 kubitlik NMR kuantum
bilgisayar ile gerceklestirilmistir. Hesaplamada iteratif faz tahmin algoritmasi kullanilmig
olup sistemin taban durumu adyabatik durum hazirlama (ASP) kullanilarak simule edilmistir.
Deneysel olarak 2 kubitlik kuantum hafiza olarak d-6 asetonda ¢oziilmiis *3C etiketli
kloroform molekiilii kullanilmigtir. NMR kuantum hesaplama yapilabilmesi i¢in gerekli olan
saf durumlar uzaysal toplam metodu ile hazirlanmus olup degisken puls alanlart
kullanilmistir. Bu boliimde saf NMR durumlarn Sekil-3.7’de agiklanan uzaysal ortalama
metoduyla hazirlandiktan sonra simiilasyonun gerceklesecegi kubitte ASP siireci denklem
(4.4)’te belirtilen tglii bir puls dizisinin ard arda uygulanmasi ile elde edilmistir. Adyabatik
gelisim siireci NMR pulslarinca M = 10 adima ayrilmis ve her adimda iiclii puls dizilerinin
biiyilikliikleri degismistir. Deneyin numerik simiilasyonu ile T siiresi Sekil 3.3’teki gibi
stnanmig ve T = 5,6 a.u. seklinde optimum degeri bulunmustur. Faz tahmin algoritmasi igin
gerekli olan kontrollii islemcilerin NMR puls dizileri seklinde olusturulmasi igin ref
[129]°daki teknikler kullanilmis ve esitlik (4.10)’da matris temsili verilmis kontrollii islemci
esitlik (4.17)’deki gibi elde edilmistir. Kuantum hafiza olarak kullanilan 2 kubitlik kloroform
molekiiliinde NMR aktif 2 ¢ekirdekten *3C ¢ekirdegi simiilasyonun gerceklestigi cekirdek,
'H cekirdegi ise simiilasyon bilgisin ¢ikarildigi ¢ekirdek olarak diizenlenmistir. Bu

¢ekirdegin temsil ettigi kubite ‘sonda kubit’, simiilasyonun gergeklestigi kubite ise ‘sistem
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kubit” denilmektedir. Simiilasyona ait bilgi sonda kubit tizerinden ¢ikarilmaktadir. Harmonik
titreskenin taban durumu sistem kubit iizerinde hazirlandiktan sonra uygulanan kontrollii
islemcilerin ardindan ortaya ¢ikan enerji bilgisi ‘NMR interferometre’ denen faz duyarli
NMR spektrumu araciligi ile elde edilmistir. Bu durumda harmonik titreskenin taban durum
enerjisi faz duyarli NMR spektrumlan ile iteratif bir sekilde elde edilmistir. Her bir
iterasyonda 2’li say1 sisteminde 3 bitlik bilgi elde edilmis olunup 6 iterasyon sonucu elde
edilen 18 bit ondalik degere ¢evrilerek denklem (3.33)’te yerine yazilip taban durum enerjisi
elde edilmistir.

Boliim 4.2°de ise boliim 4.1°de deneysel olarak uygulanan teknikler numerik olarak
kullanilarak etilen 2p — m elektronlar: sistemi taban durumu simiilasyonu yapilmis, taban
durum enerjisi elde edilmistir. Numerik simiilasyon Matlab programu ile yiiriitiilmiis olup
ilgili program Ek.1’de verilmistir. Onceki béliimde izlenen yontemler takip edilerek numerik
simiilasyonu yapilan faz duyarli NMR spektrumundan ¢ikan bit degerleri Sekil-4.7°de
gosterilmistir. Ikili say1 sistemindeki bu bitler ondalik sisteme gevrilip etilen 2p —
elektronlar sistemi taban durumu enerjisi elde edilmistir.

Bolim 4.3°te tek boyutlu basamak potansiyeli altinda bulunan tek pargacik igin
kuantum dijital simiilasyonu yiiriitilmiistiir. Bunun i¢in tek boyutlu uzay 2 ve 3 kubitlik
durumlar i¢in hesaplama bazlarma bdliinmiis, kinetik ve potansiyel enerji terimleri
olusturulmus ve s6z konusu tek boyutlu sistem ig¢in bir kuantum algoritma olusturularak
uygulanmigtir. Kuantum algoritma ile simule edilen bir parcacigin tek boyutlu engelin belli
bolgelerinde bulunma olasiliklart hesaplanarak beklenen sonuglarla uyumlu oldugu
goriilmiistiir. Ote yandan yine tek boyutta 3 kubitlik bir uygulama ile Sekil-4.11 deki gibi
periyodik potansiyel altinda simiilasyon gerceklestirilmis, yine bulunma olasiliklar1 ve
sistemin farkli ilk durumlari altinda sistem enerjisinin farkli 6zdurumlar {izerinden agirlikli
ortalamasi elde edilmistir. Elde edilen sonuglar Sekil-4.13’teki gibi verilmistir. Algortimanin
uygulamasi icin her bir islemcinin matris temsili bulunmus, 2 ve 3 kubitlik QFT
olugturulmus ve algoritmanin uygulanmast ve Ol¢climler Matlab programi ile
gerceklestirilmistir. Tlgili uygulamaya yonelik program Ek.2’de verilmistir.

Boliim 4.4’te bir Jahn-Teller sisteminin ilk defa bir kuantum dijital simiilasyon
algoritmas1 Onerilmistir. Burada Jahn-Teller sistemi agik bir kuantum sistemi olarak
yorumlanmis ve en basit JT sistemi olan E @ b sistemi i¢in bir kuantum algoritma
gelistirilmistir. Algoritma, iki seviyeli bir elektronik seviyeyi temsil eden bir kubitle
ciftlenmis bir harmonik titresici modelini iizerine kurgulanmig ve ilgili hamiltoniyenin
yiiriitiicli islemini uygulamaktadir. Dejenere enerji seviyesini temsil eden kubit agik kuantum

sistemini, 2 kubitle temsil edilen harmonik titresici ise ¢evre modunu belirtmektedir.
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5.2 Oneriler

Yukarida sonuglar1 verilen ¢aligmalarin tiimii kuantum bilgisayarlarda direkt uygulanabilir
algoritmalar igerdiginden kuantum hesaplama ve kuantum bilgisayarlarimin daha 1iyi
anlasilmas1 ve kavranmasi bakimindan yararli ¢alismalar olusturmaktadir. Boliim 4.1°deki
deneysel uygulamada deneysel hatalarinda hesaba katildigi bir yaklagim gelistirilerek
hesaplama siireclerine dahil edilebilir. Ayni siiregler boliim 4.2°deki teorik hesaplamalar igin
gecerli olmasa bile deneysel hatalar1 modelleyen bir sistem boliim 4.2°deki uygulamaya
eklenebilir. Ote yandan 2x2 yerine daha biiyiik Hilbert uzay1 gerektiren 6rnegin 4x4’liik
hamiltoniyenler iizerinde durularak daha ¢ok kubit gerektiren uygulamalar yapilabilir. Bu
durumda simiilasyon yiiriitiilecek sistem 2 kubitten olusacagindan o6ncelikle 2 kubit durumu
icin NMR teknikleriyle ASP yapilmalidir.

Boliim 4.3’te gelistirilen ve uygulanan potansiyel engel sistemleri bir fiziksel sistemle
bagdastirilabilir. Ornegin bdliim 4.3.3’te matris temsili olusturulan 3 kubitlik periyodik
potansiyel, Kronig-Penney modeli [7] ile bagdastirilip bu modele uygun sonuglar alinmaya
caligilabilir. Bu sekilde bu kesimdeki ¢alisma Kronig-Penney modelinin dijital kuantum
simiilasyonu olarak sunulabilir. Fakat dijital kuantum simiilasyondan direkt bilgi elde etmek
zor oldugundan bu modele uyumlu sonuglar almak igin farkli 6lgiim teknikleri gelistirmek
gerekebilir.

Boliim 4.4°te iki seviyeli bir kuantum sistemle ¢iftlenmis harmonik titresici basit bir
JT modeli olarak sunulmustur. Bu modele gore JT sistemi bir acik kuantum sistemi olarak
tanimlanmis, gevre etkisi harmonik titresken moduyla temsil edilmistir. Denklem (4.49)’da
verilen hamiltoniyeni de son terim ¢evre modu ile elektronik seviyeyi temsil eden kubit
arasindaki etkilesim terimi olup burada A bu etkilesimin siddetini belirleyen bir parametredir.
Bu sabit, ayarlanabilir bir parametre olarak secilerek sistemin JT sistemi olma sartinin
sinirlart sinanabilir. Simiilasyon sonucunda acik kuantum sistemi temsil eden kubitle ilgili
Ol¢iim yapabilecek uygun islemciler gelistirilmelidir. Sekil-4.14’te verilen algoritma bu
haliyle esevresizlik etkileri 6l¢cmeye uygun degildir. A¢ik kuantum sistemlerin tanimina gore
¢evre, acik kuantum sistem iizerinde bazi etkilerde bulunmakta fakat agik kuantum sistemin
cevre sistem tlizerindeki etkisi ihmal edilmektedir. Pratik uygulamalarda ¢evre sistemi temsil
edecek kubit sayist bir ka¢i gecmeyecegi icin cevre sistemin g¢ok biiylik serbestlik
derecelerini temsil edebilmesi i¢in Sekil-4.14’te Onerilen algoritma m pargaya ayrilarak
gevreyle etkilesim adimlar1t m kez tekrarlanarak, her tekrarda ise sadece gevre sisteme,
sistemi baslangi¢ durumuna getirecek birimsel olmayan islemciler uygulanabilir. Bu
uygulama, acik kuantum sistemini bir titreskenler havuzuna daldirmaya esdeger oldugu icin
hem genel bir JT problemi simule edilmis olacak, hem de acik kuantum sistem {izerinde

dinamik JT etkisinin arastirilmast miimkiin olabilecektir.
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7. EKLER

7.1. EK1: Etilen Molekiilii Simiilasyonu Matlab Program

clc

clear all
=[0 1;1 0];
=[0 -i;1 0];
=[1 0;0 -1]

Id=eye (2);

Hm=pi/2*215*kron(Iz,Iz);

Mxy=kron ( (Ix+i*Iy),eye(2));
=[1 0 0 0;0 O O 0;0 0 0 0;0 0 0 01+

$ASP

M=11;

T=5.52;

d=T/(M + 1);

t=@(m)atan(abs -(m/M)/ (1 - m/M )))

SO0=expm (-i*kron (Id, Iy)*t (0)/2) *expm (-

i*kron (Id,Ix)*d/2) *expm (i *kron(Id Iy)*t(0)/2)

Sl=expm (-i*kron (Id,Iy)*t(1l)/2) *expm (-

i*kron (Id, Ix)*d/2)*expm('*kron(ld,ly)*t(l)/2);

S2=expm (i*kron (Id, Iy)*t (2)/2) *expm (-

i*kron (Id, Ix)*d/2) *expm( *kron(Id Iy) *t(2)/2)

S3=expm (-i*kron (Id, Iy)*t (3)/2) *expm (-

i*kron (Id, Ix)*d/2)*expm (i *kron(Id,Iy)*t(3)/2);

Sd=expm (-i*kron (Id, Iy)*t (4)/2) *expm (-

i*kron (Id,Ix)*d/2) *expm (i *kron(Id Iy)*t(4)/2)

S5=expm (-i*kron (Id, Iy)*t (5)/2) *expm (-

i*kron (Id,Ix)*d/2) *expm (i *kron(Id Iy)*t(5)/2)

S6=expm (-i*kron (Id, Iy) *t (6)/2) *expm (-

i*kron (Id, Ix)*d/2)*expm('*kron(Id,Iy)*t(6)/2);

S7=expm (-i*kron (Id, Iy)*t(7)/2) *expm (-

i*kron (Id,Ix)*d/2) *expm (i *kron(Id Iy)*t(7)/2)

S8=expm (-i*kron (Id, Iy)*t (8)/2) *expm (-

i*kron (Id, Ix)*d/2)*expm (i *kron(Id,Iy)*t(S)/Z);

S9=expm (-i*kron (Id, Iy) *t (9)/2) *expm (-

i*kron (Id,Ix)*d/2)*expm(i*kron (Id,Iy)*t(9)/2)

S10=expm (-i*kron (Id,Iy)*t (10)/2) *expm (-

i*kron (Id,Ix)*d/2)*expm(i*kron(Id,Iy)*t(10)/2)

Sll=expm(-i*kron (Id,Iy)*t(11l)/2)*expm (-

i*kron (Id, Ix)*d/2)*expm(i*kron (Id,Iy)*t(11)/2);

011=S11*S10*S9*S8*S7*S6*S5*34*33*32*S51*S0;

SEXPERIMENT

Ul=expm (i*kron (Id, Iy) *pi/4);

Uhad=expm (-i*kron(Iy, Id) p1/4);

CUO=expm (- '*kron(Iz Iz)*pi/12)*expm(i*kron(Id,Iz)*pi/12);

CU8=expm (- *kron(Iz Iz)*2*pi/3) *expm (i*kron (Id, Iz)*2*p1/3

CUB82=expm (-i*kron(Iz,Iz)*pi/3)*expm(i*kron (Id,Iz)*pi/3);

Opl=expm (i*kron(Iz,Id)*pi/12)*CUQ;

Op2=expm (i*kron (Iz, Id) *pi/24) *CUS8;

Op3=expm (i*kron (Iz,Id)*pi/12)*CU82;

’
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Dn2=Uhad*011*U1*Dn*U1l'*011"'*Uhad’;
Dn3=0p3*Dn2*0p3"';

p=0:0.001:1;

for k=1l:length (p)
Uz=expm (-1*Hm*p (k) ) ;
Dn4=Uz*Dn3*Uz"'

F (k) =trace (Mxy*Dnd) *exp (-p (k) /0.2) ;
end
figure (1)
$subplot (121)
plot(p,real (F),'-")
ff=fftshift (fft (F));
fr=1000* (0:1length(p)-1) /length(p) - 1000/2;
figure (2)
plot (fr,real (ff))

7.2. EK2: Tek Boyutlu Model Kuantum Sistem Matlab Programi

clc
pO [1;0];

=[0;1];
Id eye(2
Id2=eye (
Id3=eye (
hd=[1 1; 11/sqrt(2);

$Fourier transform

)
4);
8);
1

| \

CR2=[1 0 0 0;0 1 0 0;0 0 1 0;0 0 0 exp(2*pi*i/2°2)];

CR3=[1 0 O 0OOOO0OO0G,01 0OO0OO0OO0O0O0O0G,0010O00O0OGO0OO0OI1TO0O00DQO0
0;0 0001 000;00000 exp(2*pi*i/273) 0 0;0 0 0 0 0 0 1 0;0 0
000 00 exp(2*pi*i/273)1;

Swp2=[1 0 0 0;0 0 1 0;0 1 0 O ;0 O O 171;

Swp3=[1 00 00000 ;0000100O0;0010000O0;00O0O0OO0C0O0
10;010000O0OO0,;00O0O0O0O1O0OG,00010O0O0TS0,00O0O0O0O0OBO0ODO0
1];

Fl=kron (hd, Id);

F3=kron (Id, hd);

Qft2=Swp2*F3*CR2*F1;

Qft3=Swp3*kron (Id, F3)*kron(Id,CR2) *kron (F3,Id) *CR3*kron (CR2, Id) *kron
(F1,1d);

%$Potential Term

t=0.0625%*8;

v2=[1 0 0 0;0 exp(i*2*pi*t/100) 0 0;0 O 1 0;0 0 O 1];

V3=[1 0 0 0 0 0 0 0;0 exp(i*2*pi*t/100) 0 0 0 0 0 0;0 01 00 0 O
0;0 0 0 exp(i*2*pi*t/100) 0 0 0 0;0 0O 0O 0O 1 0 0 0;0 0 00O

exp (i*2*pi*t/100) 0 0;0 0 0O 0 O O 1 0;0 00 0O0O0O0

exp (1*2*pi*t/100)];
%Kinetic Term
$Kinetic2Qubit

a2=-0.32*pi*2;
fz2=[exp(i*a2/4) 0;0 exp(i*a2/4)

T211=[1 0;0 exp(-i*a2/2)];
T212=[1 0;0 exp(-i*a2/4)];
T221=[1 0;0 exp(i*a2/4)];

T222=[1 0;0 exp(i*a2/16)];
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C2T=[1 0 0 0;0 1 0 0;0 0 1 0;0 0 O exp(i*2*a2/8)]
T2=kron (T221,T222) *kron (T211,T212) *kron (fz2,Id)*C2T;

%$Kinetic3Qubit

al3=-1.28*pi"2;

fz3=[exp(i*a3/4) 0;0 exp(i*a3/4)];

T311=[1 0;0 exp(-i*a3/2)];

T312=[1 0;0 exp(-i*a3/4)];

T313=[1 0;0 exp(-i*a3/16)];

T321=[1 0;0 exp(i*a3/4)]1;

T322=[1 0;0 exp(i*a3/16)]1;

T323=[1 0;0 exp(i*a3/256)];

C3T12=[1 0 0 0;0 1 0 0;0 0 1 0;0 O 0 exp(i*2*a3/8)]

Cc3T13=[1 0 0O OO OO0OO0;01 00O0O0O0OO0,00100O0OO0ODO0,00010O0O0
0;0 0001 000;00000O0 exp(2*¥a3*i/274) 0 0;0 0 00001 O0;00
0000 0 exp(2*a3*i/274)71;

C3T23=[1 0 0 0;0 1 0 0;0 0 1 0;0 O 0 exp(2*a3*i/275)]
T3=kron (Id,C3T23)*C3T13*kron (C3T12,Id) *kron(kron (T321,T322),T323) *kr
n(kron(T311,T312),T313) *kron (kron (fz3,Id), Id);

%2Qubit Algoritma-olasiliklar
U2=Qft2*T2*Qft2'*V2;

SU2=Qft2*T2*Qft2"';

ps00=kron (p0,p0) ;
psO0l=kron (p0,pl);
pslO=kron (pl,p0)
psll=kron(pl,pl);
psi00=kron (hd, hd) *kron (p0,p0) ;
psit=U2"100*psi00;
Rst00=ps00"'*psit;
Rst01l=ps01'*psit;
Rstl0=psl0'*psit;
Rstll=psll'*psit;

Pro00=(abs (Rst00))"2;
Pro0Ol=(abs (Rst01l))"2;
ProlO=(abs (Rstl1l0)) "2
Proll=(abs (Rst00))"2;
X=[Pro0O0 Pro0Ol ProlO Proll];
Y=Pro00+Pro0l1l+ProlO0+Proll;

’
A

%$Hamiltoniyen beklenen degeri

dna=[1;1]/sqrt (2);

Mxy=2*p0*pl"';

int3=kron (dna,psi00) ;

CV=kron (p0*p0',Id2)+kron(pl*pl',U27100);
fin3=CV*int3;

E=trace (kron (Mxy, Id2) *fin3*fin3"') ;

abs (E)

$3Qubit Algoritma
ps000=kron (ps00,p0) ;
ps001l=kron (ps00,pl);
ps010=kron (ps01,p0);
ps0ll=kron (ps01l,pl)
pslll=kron(psll,pl)

’

’
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psi000=kron (kron (hd, hd), hd) *ps000;
U3=Qft3*T3*Qft3'*V3;

int4=kron (dna,pslll);

CV3=kron (p0*p0', Id3) +kron (pl*pl',U37100);
find=CvV3*int4;

E3=trace (kron (Mxy, Id3)*find*find");

abs (E3)
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