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Elementos de fisica cuantica para la
computacion cuantica
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;. Qué es una computadora cuantica?

Una computadora cuantica es un dispositivo que aprovecha
propiedades especificas descritas por la mecanica cuantica para
realizar calculos.

¢ Qué es la mecanica cuantica?

La mecanica cuantica es Ila teoria que describe el
comportamiento de la materia y la energia a escalas muy
pequenas, donde las reglas de la fisica clasica dejan de ser
validas.



Algunas preguntas fundamentales

@ ¢De qué estamos hechos?

® (Quéesla materia?

©® (Cuales la estructura de la
materia?

Solo hace poco mas de 120 afos se empezd a dar
respuesta, sin ambiguedad, a estas preguntas.



Platon (428-347 a.c.) y Aristoteles (384-322 a.c.)




otono¢ = indivisible

Leucipo (~ 500 a.c) y Demadcrito (460-370 a.c.)



otono¢ = indivisible

Constituyen el bloque elemental con el que esta hecha
la materia.

*Existen diferentes tipos de unidades elementales o
atomos.



c%} Propiedades de los atomos

*Todos estan hechos del mismo material.
‘Poseen diferentes formas y tamanos.
Son muy pequeinos y, por ende, invisibles.
*Existe un numero infinito de ellos.

*Se combinan de varias maneras para formar todo lo
que existe.

El calor frio. la trist ¥ foria,_tambié 4
hechos-de-atomeos.



Alguimia y quimica

Todos los metales son combinaciones de Mercurio y Azufre.
Un elixir debe catalizar la conversion a Oro de una mezclas de

ellos.
Avicenna (985-1037), Albertus Magnus (1193-1280), Thomas Aquinas (1225-1274),
Paracelsus (1493-1541), Robert Boyle (1626-1691), Isaac Newton (1642 -1727) , Conte

di Cagliostro (1743-1795), Comte de Saint Germain (Siglo 18)



Definicion de elemento quimico

Algo que no puede ser dividido en
unidades menores mediante una
reaccion quimica.

Robert Boyle (1626-1691)



Modelos atomicos

DALTON THOMSON RUTHERFORD BOHR SCHRODINGER



Modelo de Dalton

John Dalton (1766-1844)

Todos los atomos de un mismo elemento presentan las mismas
caracteristicas.

Primeras bases de la teoria atomica. Mostro que los atomos se
unian entre si en proporciones definidas (moléculas) segun
cada elemento y por medio de una fuerza eléctrica (enlace
quimico).



Tabla periodica de Mendeleev
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Dmitri Mendeleev (1834-1907)

Tabla de 63 elementos quimicos basada en la valencia
en lugar de su masa.



Tabla periodica de elementos
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Propiedades electricas de la materia

(e
, WoT A
Alessandro Volta (1745-1827) VT vk coul 7
- Y
+ [ + - -
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H B NaCl . I
N N - -
23zpr 3585 zr

Michael Faraday (1791-1867)



Descubrimiento del electron

Tubo de Crookes

N —
Ecuacion de Lorentzz F = —eUV X B

Aceleracion centripeta

|a] = mv2/r

e \%
= € —1.76x10" coul/kg

m rB m




Espectros de linea de elementos

Gustav Kirchhoff (1824-1887)

Cada elemento posee su propio espectro de emision. Las
lineas de absorcion ocurren en el mismo sitio donde ocurren
las lineas de emision.



- ‘ ‘ ‘ - e

Helio

-Illlml_ -

Carhono



El nucleo atdmico

Laminilla de oro

Cuentas

I

Esperadas

18

|

Contador

| Cuentas

Encontradas

¥y

Experimento de
dispersion de
particulas alfa de
Rutherford

*Se basa en la hipotesis
de que las particulas alfa
se dispersan en centros
masivos con carga
eléctrica.

*De aqui, el nucleo
parece tener un radio de

104 A .



Propuesta de estructura atomica

Electrones (-)

Nucleo
Constituido
por Protones (+)




Modelo planetario del atomo

Ernest Rutherford (1871-1937)

Este sistema colapsaria en aproximadamente 108
segundos debido a la emision de radiacion sincronica.



Radiacion “Térmica”

90% de la radiacion es invisible por estar en el infrarrojo.



Radiacion “Térmica”

Los detalles del espectro
de emision son casi
iIndependientes del material
gque compone el cuerpo
que irradia pero si son
fuertemente dependientes
en de la temperatura.

Intensidad por unidad de longitud de onda

—— e —— — — — — — e — — — ———
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Distribucion de Boltzmann

p(E)=——e

donde k es la Constante de
Boltzmann‘s.

Ludwig Boltzmann (1844-19006)

De acuerdo a Boltzmann un sistema macroscopico en
equilibrio térmico esta compuesto por un gran numero de
subsistemas microscopicos cuya energia esta distribuida
exponencialmente.
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Distribucion de Boltzmann

Probability of finding a particle
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0

Energy

Distribucion de Maxwell- Boltzmann

Funcion de distribucion para un
conjunto de seis particulas distinguibles
con una energia total de 8E.

n(E) = z P neptes(E)

(E) = Numero de entes en la
division i con energia E.

nentes



Teoria Clasica de Radiacion de una Cavidad

Rayleigh y Jeans
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Teoria de Planck para la Radiacion de una Cavidad

Max Karl Ernst Ludwig Planck

(1858-1947) A la cantidad hv se le da el

nombre de cuanto de energia.

I
1

nhv

Efecto de
“discretizar”
de la Energia
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Ajuste de teoria a datos experimentales
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Max Karl Ernst Ludwig Planck (1858-1947)

El 14 de diciembre de 1900 en la Sociedad Alemana de
Fisica Planck presenta su articulo “Sobre la teoria de la ley
de distribucion de energia del espectro normal’.



Energia Cuantizada
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Extendiendo los limites de las leyes Fisicas

Constante
Universal

Altas velocidades ‘ Relatividad ‘ ;

Pequefias dimensiones - Fisica Cuantica » h
E=n (hv)

A la cantidad hv se le da el nombre de cuanto de energia .



El efecto fotoeléctrico

Albert Einstein (1879-1955)

eU=hv- O

(® = funcion trabajo = Av,)



Ondas Materiales

Haz de electrones
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Blanco de grafito ™, T

— Patron de Difraccion

Louis de Broglie (1892-1987)



Dualidad onda-particula en atomos

Franjas de interferencia obtenidas con las ondas de Broglie

de atomos metaestables de Nedn enfriados mediante un LASER

Nube de Resultado experimental

atomos P R
atrapados JRCRTTIAS "-.}:; .

— —

i e e
RSN
*Cada atomo produce un impacto

localizado en el detector.

F. Shimizu, K. Shimizu, H. Takuma:

Phys. Rev. A46, R17 (1992) modulada espacialmente.

La onda asociada al atomo permite calcular la probabilidad de
localizarlo en un sitio determinado.

}. .,;n *

La distribucion de los impactos esta



Modelo del atomo de Bohr

;i 2 £ baorbea light
mit;h\;ht T

Niels Bohr (1885-1962)

Se basa en que las orbitas de los electrones son estables.
Existen solo pocas orbitas posibles cada una con un radio y
energia bien definidos.



Mecanismo de Radiacion

Cuando un electron salta de un nivel de energia alto hacia un nivel
de energia mas bajo, libera energia. Esta liberacion de energia
puede ser en forma de radiacion electromagnética de frecuencia v
(dada por la relacion AE = hv).

SMmission
spectrum

¥

absorption
zpactrum

4102 4341 4861 6563 .



Espectro electromagnético




Modelo de Sommerfeld

Sistemas periddicos

SﬁLd@ — Tlgh gﬁprdr — Tlrh

e
L = Ng h =1
Cuantizacion del
momento angular
S

n = numero cuantico principal
Arnold Sommerfeld (1868-1951) ny, = nimero cuantico azimutal



El Principio de incertidumbre

Werner Heisenberg (1901-1976)
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Analisis espectral de Fourier
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Ecuacion de Schrodinger

1 Propone una ecuacion de ondas

h? 0°W(x,t) 0¥ (x, t)

R T— + V(x, )WY (x,t) = ih ”

Versi0n independiente del tiempo

h? 0°¥Y(x)
2m  0x?

+ V(x)¥P(x) = E¥(x)

Erwin Schrodinger (1887-1961)

Y(x, t) contiene informacion de la particula.



Mecanica cuantica

Generalizacion de los postulados de de Broglie

Funcion de onda Ecuacidon de Onda
) Leyes que rigen el movimiento
qj(x’ t) de las ondas.

Max Born — Establece conexion entre comportamiento de la
funcion de onda y la particula a la cual esta asociada.

Y(x,t) cambia si la particula esta sujeta a un potencial V(x,t).



Densidad de probabilidad P(x,t)
O P(x,t) = W' (x,t)¥(x,t)

Probabilidad por unidad de longitud en el eje x de encontrar
a la particula cerca de x en un tiempo .

O P(x,t)dx = W*(x,t)¥(x,t)dx

Probabilidad de hallar la particula entre las coordenadas xvy
x+ dx enun tiempo .

W(x, t)]? =P*(x,t)¥P(x,t) essiempre realy positiva.
ffooo P(x,t)dx =1

En 3D W(x,y,z,t)|? =%"(x,y,z,t) P(x,y,21t)



Valor esperado (promedio)
f(x) = j F(X)P(x,t)dx = j W (x, ) f ()W (x, t)dx

Valor promedio de la posiciéon X

7 xP (e, )dx [T W (x, )x® (x, )dx

ffooo P(x,t)dx B o , t)dx 1

9Z=f xP(x,t)dx =j W (x, t)x¥(x, t)dx

X =

Valor promedio del momento p

25=j pP(x,t)dx =j P (x, t)p¥(x, t)dx



Operador momento

, . dx
Clasicamente D =m—

dt

Cuanticamente no es posible conocer p y x con precision infinita
(Principio de incertidumbre).

Supongamos una funcion de onda ¥(x, t) tal que:
W(x,t) = cos(kx — wt) + isen(kx — wt) = etkx—wt)
Si calculamos su derivada con respecto a x:

oW (x,t)

] p
T ike k p 2T .
donde
GLP(x, t) p h
=1—Y —
0x : h (x, t) n



Operador momento

De aqui que:
_ ha¥(xt) _ hid¥(xD)
p¥(x, 1) = i ox  ii 0x
0¥ (x,t)
Y(x,t) = —ih
pP(x,t) = —th—-¢
Operador Energia
0¥ (x,t)
E¥Y(x,t) =ih
(x,t) = th—
E=hv=—2nv=haw

2T




Mecanica ondulatoria

Consideremos una particula de masa m que se mueve en un
espacio unidimensional. Entonces, segun I|la mecanica
newtoniana clasica, su energia se puede expresar como:

A2

P

E = v
o TV ()

donde p = mv es el momento y V(x) la energia potencial.

Si sustituimos la energia y el momento por sus respectivos
operadores, obtenemos:

0¥ (x,t) h% 02W¥(x,t) Ecuacién de
h % o o 2 T V(x,t)¥(x,t)  schrodinger
W (x, t) h? 92

ih = |- +V(x, t)|¥Y(x,t)

ot 2m 0x?



Hamiltoneano

N h% 0%
H=|—
S + V(x,t)
N _d¥(x,t)
HY(x,t) = ih Y E =hv = hw
LIJ(X, t) — e—iwtl_p(x) w = 21TU

Sustituyendo en la ecuacion de Schodinger y cancelando la
dependencia temporal obtenemos una ecuacion independiente
del tiempo.
A% 0%W¥(x)
2m  0x?

+ V(x)¥P(x) = E¥(x)

H¥(x) = E¥(x)



Autofunciones y autovalores
H¥(x) = E¥(x)

Esta ecuacion indica cuales son los valores de energia E;
(autovalores o valores propios) de la particula al aplicar el
operador de Hamilton a sus respectivas autofunciones ¥;(x).

El operador de Hamilton en un operador lineal. Por lo tanto si
¥, (x) es solucion de la ecuacidon, una combinacion lineal ¥(x)
de soluciones también es solucion.

HY(x) = ¥, HY)(x) = X, E ¥ (%)

Notacion de Dirac

W) =P (x) Ket (W;| =¥, (x) Bra



Base de autofunciones

Si usamos la base de autofunciones {|¥,), |¥,), |¥3), |¥,) ..... |¥,,)}
para representar al operador lineal A

W) = ) aFl¥)
l
Donde E; es la energia asociada a la solucion ¥, (x).

La representacion matricial de H es una matriz diagonal M.

~ E, - 0
A=) Elv)%] My=|: -
l

 Los autovalores del Hamiltoneano son los posibles valores
de la energia (valores reales).
 El operador de Hamilton es hermitiano HT = H.



Principio variacional

Permite obtener el estado fundamental de un sistema, es decir,
Su energia mas baja posible.

Si propones una funcion de onda W(x, t) cualquiera (que cumpla
ciertas condiciones), la energia que calcules con ella siempre
sera mayor o igual a la verdadera energia del estado

fundamental.
Si Wpruena €S Una funcion de onda de prueba normalizada,

entonces:
EO < (quruebalﬁlqurueba>

donde E, es la energia verdadera del estado fundamental y H
es el hamiltoniano del sistema.

La idea es elegir buenas funciones de prueba e ir ajustando sus
parametros, puedes acercarte bastante a la energia real del
sistema, sin necesidad de resolver la ecuacion de Schrodinger

completa.



Postulado de Medicion

Los sistemas estan ‘fijos” en un determinado estado solo una vez
gue se miden. Antes de una medicion, los sistemas pueden estar
en un estado indeterminado. Después de medirlos, quedan en

estado definido.

g A
mahb(t)) = H_Ijb_(t)) a

—
05 \\\" \

Cada cantidad fisica medible “a” se describe mediante un
correspondiente operador hermitiano, A, que actua sobre el estado

Y(x,t).



Superposicion, entrelazamiento y Reversibilidad

El principio de superposicion

La combinacion lineal de dos o0 mas vectores de estado es otro
vector de estado. en el mismo espacio de Hilbert y describe otro
estado del sistema.

Entrelazamiento

Dos sistemas se encuentran en un caso especial de
superposicion cuantica, llamado entrelazamiento, si la medicion
de un sistema esta correlacionada con el estado del otro
sistema de una manera tal que los estados de los dos sistemas
son no separables ;Paralelismo?

Reversibilidad
Todos los operadores utilizados en la computacion cuantica,
gue no sean para medicion, deben ser reversibles.
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