B KVANTETEKNOLOGI

Den molekylcere
Kvantecomputer

Kvantecomputere tiltroekker stgrre og starre opmaoerksomhed.
De farste kvantecomputere fra Google og IBM baserer i dag
deres logiske enheder pd& superledere. | kulissen stér dog flere
andre teknologier klar til af tage over i den ncoeste fase of
kvantecomputere, heriblandt molekylcere komplekser.

Af Christian D. Buch og
Stergios Piligkos, Kemisk Institut,
Kgbenhavns Universitet

Kvantemekanikken har en helt serlig
betydning i Danmark pa grund af det
grundleggende arbejde, som blev gjort
af Niels Bohr, Werner Heisenberg og
mange andre pa Niels Bohr Institutet i
Kebenhavn i lebet af 1920’erne. Den-
gang blev vores forstaelse af kvante-
mekanikken grundlagt i, hvad der
senere er blevet kaldt Den Forste Kvan-
terevolution. I dag godt 100 &r senere
star vi midt i Den Anden Kvanterevo-
lution. Nu handler det ikke leengere om
forstdelsen af kvantemekanikken, men
derimod om at udnytte dens gadefulde
verden til at skabe nye banebrydende
teknologier. En af disse er kvantecom-
puteren, som er et af vor tids mest ambi-
tigse teknologiske mal [1].

Det vakte stor opsigt, da Googles
kvanteprocessor Sycamore i efteraret
2019 udferte en beregning pa 200
sekunder, som ville tage den bedste
supercomputer i verden flere tusinde ar
at gennemfore [2]. Dette var det forste
tegn pa Quantum Advantage, altsé at
en kvantecomputer kan vere hurti-
gere end en klassisk computer. Ved at
bruge kvantemekaniske fanomener sa
som superposition og sammenfiltring
(entanglement) kan en kvantecomputer
lpse visse beregningsproblemer mange
gange hurtigere end en klassisk com-
puter. Dette ses for eksempel i Grovers
databases@gningsalgoritme [3] og i
Shors primtalsfaktoriseringsalgoritme
[4], hvor sidstnavnte naesten er ekspo-
nentielt hurtigere end den bedst kendte
klassiske algoritme. Kvantecomputeren
er stadig i sin barndom, og den bedste
teknologi at basere den pa er endnu ikke
fundet. I denne artikel setter vi fokus
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Figur 1. a) En klassisk bit kan kun antage vecerdierne 0) og |1). b) En kvantebit kan deri-
mod ogsé antage en vilkarlig superposition («|0) + £|1)) mellem “spin op” og “spin ned”
filstandene. Denne superposition leder fil et gget beregningsrum for kvantecomputere.

Tilstandene [0), |1) og «|0) + B|1) er reprcesenteret pd Blochs kugleoverfiader.
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Figur 2. Eksempler pé forskellige klassiske gates og kvantegates. Oscillationerne mellem
tfo kvantebits i VSWAP gaten indikerer, at de to kvantebits er sammenfiltret (entangled).

pa, hvordan molekylere komplekser kan
bruges i fremtidens kvantecomputere.

Kvantebitten - kvante-
computerens logiske enhed
Klassiske computere sd som din
smartphone eller baerbar er bygget op
omkring et binart system. De simpleste
logiske enheder i en computer er bits,
hvor hver enkelt bit kan vaere enten 0

eller 1 (figur 1a). En kvantecomputer gor
ogsa brug af bits, de sakaldte kvantebits
eller qubits fra engelsk quantum bit. Li-
gesom en almindelig bit kan en kvante-
bit antage to tilstande (|0) og |1)), men
her stopper ligheden med en almindelig
bit ogsé. En kvantebit kan nemlig ogsa
settes 1 en vilkarlig superposition

a|0) + B|1), hvor o og B er komplekse
koefficienter (figur 1b). Denne superpo-
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sition er hele grundstenen i en kvantecomputer og ébner op for
den ggede regnekraft i en kvantecomputer.

En klassisk computer bruger gates til at lave logiske ope-
rationer mellem sine bits. Det geelder for eksempel en NOT
eller AND gate (figur 2). Det samme gor sig geeldende i en
kvantecomputer, hvor kvantegates udferer logiske operationer
pa kvantebits. Nogle af disse kvantegates har direkte klassiske
pendanter, for eksempel svarer en Z gate til den klassiske NOT
gate. Andre kvantegates har ikke nogen klassisk ekvivalent,
dette geelder for en Hadamard eller vSWAP gate, som setter
en eller flere kvantebits i superposition (figur 2). Den interesse-
rede laser som ensker mere viden om kvantegates, henvises til
programmet Qiskit udviklet af IBM (www.qiskit.org).

Molekylcere komplekser som kvantebits
Som beskrevet ovenfor kraver en potentiel kvantebit forst og
fremmest et to-niveausystem, hvor man kan satte den poten-
tielle kvantebit i en superposition mellem de to tilstande. Mo-
lekylaere komplekser med uparrede elektroner opfylder dette
kriterie. I disse komplekser kan den uparrede elektron vare
enten spin op (|1), ms= %) eller spin ned (|0), ms= -%) altsd
et to-niveausystem. Idet elektronens spin er en kvantemeka-
nisk enhed, er det ogséd muligt at satte det i en superposition.
Flere S = ' komplekser er blevet studeret som potentielle
kvantebits. Her kan for eksempel navnes Cu(Il) og vanadyl
forbindelser (figur 3a og 3b) [5-6]. Endvidere har exchange-
vekselvirkningssystemer sa som Cr,Ni ringkomplekser med
en S =’ grundtilstand varet undersegt som kvantebitkan-
didater (figur 3c) [7]. Der er dog ikke noget strengt krav om
at vaere et S = % system for at vere en kvantebit, sé lenge
komplekset har en isoleret grunddublet - dette kaldes et ef-
fektivt § = % system. Dette gelder for eksempel Yb(trensal)
(Hstrensal = 2,2",2"-tris(salicylidenimino)triethylamin), som
vi har studeret som en potentiel molekylar kvantebit (figur
3d) [8]. Selvom Yb(III) har otte energiniveauer i sin grund-
multiplet, s er grunddubletten energetisk isoleret fra de
andre dubletter, og Yb(trensal) kan derfor betragtes som et
to-niveausystem.

Udover at have et to-niveausystem er det selvfelgelig ogsé
vigtigt at kunne styre sin kvantebit. En kemisk kvantebit
kan kontrolleres med teknikken puls elektron paramagnetisk
resonans (EPR). Denne teknik gor brug af mikrobelgepulser i
stedet for en kontinuert mikrobelgestraling som i c.w. EPR, og
den er derfor tidsoplest. Disse mikrobelgepulser kan bruges til
at udfere gateoperationer pé kvantebitene. For eksempel kan en
Hadamard gate pa et to-niveausystem, altsa det at satte syste-
met i en superposition, opnés ved at give en sékaldt n/2-puls til
systemet, mens en Z gate, altsa det at flippe elektronspinet, kan
opnas ved at give en m-puls til systemet. De resterende gates
kan implementeres ved hjzlp af mere komplicerede mikrobel-
gepulser og pulssekvenser.
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Fordele ved molekylcere komplekser

De kvantecomputere, som indtil videre er blevet udviklet af
IBM og Google, er bygget op omkring kvantebits lavet af
superledere [2]. Selvom denne type af kvantebits allerede har
fundet vej til funktionelle kvantecomputere, er de ikke per-
fekte og ej heller molekyleare systemer overlegne. Her kan for
eksempel navnes, at superledende kvantebits kun virker ved
millikelvin-temperaturer, hvorimod molekyleare kvantebits kan
fungere ved stuetemperatur [5,9].

En stor udfordring med nutidens kvantecomputere er, hvor-
dan man implementerer kvantefejlrettelser. Idet kvantecom-
putere er kvantemekaniske systemer, vil der over tid opsta
tilfeeldige fejl i beregningerne. En made at lase dette pa er at
lave klynger af flere kvantebits, som sa opererer som en logisk
kvantebit [10]. Dette kreever dog, at man bruger flere fysiske
kvantebits for hver enkelt logisk kvantebit. Her har molekylare
komplekser ogsa en fordel, idet de ikke negdvendigvis er to-
niveausystemer. Dette gaelder for S > ' systemer og systemer
med kernespin. I det molekylare kompleks Yb(trensal) har
isotopen *Yb for eksempel et kernespin pa 5/2, altsé seks
kernetilstande. Ved at udnytte vekselvirkningen mellem kerne-
spinnet og elektronspinnet kan fejlretningsalgoritmer indbyg-
ges i et enkelt kompleks, altsd i en enkelt fysisk kvantebit i
stedet for flere [11].

Nceste skridt

Der ligger stadig en del arbejde, for molekylaere komplekser
kan danne fundamentet for fremtidens kvantecomputere.
Selvom der kan laves molvis af identiske molekyler, og en
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Figur 3. Krystalstrukturer af forskellige molekyloere komplekser, som er blevet studeret som kvantebits [5-8].
Farvekodning: H, hvid; C, gré&; N, blé&; O, red; S, gul; F, gulgren; Cu, orange; V, metalbl&; Cr, lilla; Ni, lysegran; Yb, mgrkegran.

kvantebit derved i princippet nemt kan
skaleres op som kreevet af DiVincenzo-
kriterierne [12], sa kraever det ogsa, at
hvert kompleks kan placeres ordnet,
saledes at det kan adresseres enkeltvis
og uafhengigt af naboerne. Dette er

en keempeudfordring. Adressering og
kvanteberegninger pa et enkelt kom-
pleks er blevet gjort [1,13], men opbyg-
ning af hele kredsleb med molekylere
kvantebits er endnu ikke realiseret. Der
arbejdes dog intenst pa dette. Vi har for
eksempel for nylig i samarbejde med
kollegaer pa Zaragoza Universitet og
Parma Universitet undersegt enkeltkry-
staller af Yb(trensal) indsat i kvante-
elektrodynamiske kredsleb (c-QED)
[14]. Der er dog endnu ingen, som har
udfert kvantegateoperationer mellem
molekylere kvantebits 1 integrerede
kredsleb.
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