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1-Objetivos:

- Objetivos Generales:

Estudio de diferentes nanodispositivos, técnicas de control y sus posibles aplicaciones tecnolégicas
relacionadas a la Informacién cuantica y la Spintronica. Se espera poder avanzar en el disefio de
diversos dispositivos nanoestructurados en los cuales sea posible el control del spin mediante el
empleo de pulsos electromagnéticos, campos electricos, magnéticos y/o operaciones de compuerta y

deformaciones estructurales. Ademas se espera ser capaces de implementar protocolos eficientes
para el control de los procesos mencionados.

- Objetivos Especificos:

1. Estudio de las propiedades eléctricas y magnéticas de los nanodispositivos mediante el uso
de diversos méodos.

2. Desarrollo de modelos efectivos para los distintas nanoestructuras de interés.

3. Estudio, partiendo de los resultados en los puntos 1y 2, del espectro de bajas energia de
dichos sistemas.

4. Desarrollo de técnicas numericas que permitan el estudio de la interaccion de estos
nanodispositivos con pulsos electromagnéticos.

5. Estudio de la dinamica cuéntica y la posibilidad de controlar el spin.

2-Antecedentes:

El avance tecnoldgico de los ultimos afios ha posibilitado realizar experimentos que acercan dia a dia
la situacion experimental a la de los experimentos pensados por los pioneros de la Mecanica
Cuéntica. Dichos experimentos son, en principio, cada vez mas complicados de realizar, pero sus
resultados son también interpretables a partir de la aplicacion directa de la Mecanica Cuantica en su
forma mas simple. De este modo, el control de la dinamica de sistemas microscépicos y



nanoscopicos individuales se ha vuelto una posibilidad concreta, en contraposicién a las viejas
técnicas espectroscopicas que obtenian sus resultados operando sobre muestras macroscopicas. Al
mismo tiempo, la posibilidad de manipular &tomos individuales insertandolos dentro de estructuras
moleculares o depositandolos en forma contralada (a escala atbmica) sobre diversas superficies, o
las técnicas litogréficas que permiten disefiar superficies nano-estructuradas, han contribuido
violentamente al desarrollo de nuevas areas dentro de la fisico-quimica. El control de sistemas
microscopicos y nanoscapicos es de fundamental importancia para la Informacion Cuantica. El
procesamiento de informacion almacenada en sistemas fisicos microscdpicos implica un exquisito
grado de precision, una comprensién profunda de los procesos fisicos involucrados y la posibilidad de
adecuar el tamafio del sistema al problema a estudiar. Es por estos condicionantes que se estudian
sistemas tan disimiles como electrones en puntos cuanticos, atomos o iones atrapados en moléculas
o depositados sobre diversas superficies, ya que todos estos sistemas poseen ventajas y desventajas
relativas a la hora de implementar los diferentes pasos necesarios para almacenar, inicializar o
procesar informacién. Si bien el objetivo del presente plan esta relacionado a la manipulacién del spin
en nanodispositivos en general, la idea es centrar nuestra atencion a un subconjunto de dispositivos
gue consideramos de un enorme interés tecnoldgico actual. Por lo tanto el control coherente de
espines en atomos aislados, cadenas de atomos magnéticos, y en las vacancias de nitrégeno en
diamante, seran los temas puntuales que se pretenden atacar durante el desarrollo del presente
doctortado.

Atomos Magnéticos sobre Sobre Superficies

En los dltimos 10 afios ha crecido el interés en el estudio de atomos magnéticos aislados depositados
sobre superficies aislantes como el CuN y el MgO. Estos sistemas tienen la cualidad de comportarse
practicamente como spines aislados. Las técnicas experimentales actuales (Scanning Tunneling
Microscopy) permiten disefiar nanoestructuras depositando atomos magnéticos sobre distintas
superficies y en diversas geometrias con precision a escala atobmica. Claramente estos atomos
aislados o en diferentes arreglos como cadenas son formidables candidatos para las tareas de
almacenamiento y procesamiento de la informacion [1,2,3]. Durante mucho tiempo estos
experimentos han sido descriptos con modelos tedricos extremadamente simples. Los modelos de
Spin han permitido explicar diversos fenémenos relacionados con excitaciones de spin en atomos
magnéticos sobre CuN [1] y algunos fendmenos colectivos en cadenas de Co y Fe [4]. En los Ultimos
tiempos se han encontrado ciertas limitaciones a estos modelos. En primer lugar, muchos de los
calculos recientes muestran que el spin del atomo magnético sobre estas superficies no esta
cuantizado. Si bien hemos sido capaces de entender por que los modelos de spin (que suponen que
el spin esta cuantizado) funcionan [5], nos hemos dado cuenta que la interaccién de dichos atomos
con la superficie resulta un tema de gran interés actual. En segundo lugar, existen algunos
experimentos que no son posibles describir con estos modelos extremadamente simples.
Esperimentos recientes en cadenas de Co muestran que es posible suprimir el canal inelastico. Esta
supresion no era posible de explicar mediante modelos utilizados hasta entonces. Mediante el estudio
de la magnetizacién de los niveles d del Co nosotros hemos logrado explicar el experimento [6]. En
este trabajo vimos que existe la posibilidad de suprimir el canal inelastico (posible fuente de
decoherencia) en forma controlada mediante el disefio de cadenas (tres o0 mas atomos) y el entorno
de las mismas. Ademas de este experimento existen otros dos experimentos realizados el dltimo afio
gue sugieren la posibilidad de realizar control sobre estos sistemas y hacen pensar que la aplicacion
de los mismos a tecnologias relacionadas con la Informacion cuantica es una posibilidad concreta. El
primero consiste en un atomo de Fe depositado sobre MgO. Mediante una corriente alterna aplicada
con la punta del STM, un grupo de IBM ha sido capaz de realizar transiciones entre los dos primeros
estados de energia del dispositivo. Es decir, han utilizado dicho sistema como un qubit [3]. El otro
experimento, realizado en un Max Planck, muestra como es posible el control del spin de una cadena
mediante la excitacion con ondas electromagnéticas de &tomos vecinos [7].



NV-Centers

Si bien estos sistemas se conocen hace afos, las nuevas técnicas experimentales (laser pulsado
ultra-rapido por ejemplo) han hecho crecer exponencialmente el interés sobre estos dispositivos. A
diferencia de los experimentos anteriores, estos son de mucho menor costo y permiten realizar tareas
similares en cuanto a la manipilacion del Spin.

Los NV-Centers (Nitrogen-Vacancy Centers) son impurezas de Nitrégeno con una vacancia
adyacente. Normalmente ocurren en diamante y pueden ser neutras o nhegativamente cargadas.
Estas Ultimas resultan de gran interés en aplicaciones para el procesamiento de la Informacion
Cuantica y para tecnologias relacionadas con sensores magnéticos. El estado fundamental Spin-
triplet/Orbital-singlet esta4 conectado con un estado excitado Spin-triplet/Orbirtal-doublet por un acoplo
dipolar que permite excitaciones épticas. Este punto, mas el hecho de que se ha demostrado que los
tiempos de decoherencia y relajacion en estos sistemas son mucho mas largos que en otros tales
como los qubit de flujo (anillo superconductor interrumpido por 3 junturas Josephson) [8], hacen que
los NV- sean candidatos formidables para tareas de control coherente [9,10] utilizando pulsos
electromagnéticos (laser ultra-rapidos).

3-Plan de Trabajo propuesto

Durante el desarrollo del plan de trabajo, el estudiante de doctorado debera comenzar a desarrollar
habilidades y conocimientos relacionados a la resolucion de problemas complejos en mecanica
cuantica. Se espera que el estudiante sea capaz de analizar, plantear y resolver problemas de
muchos cuerpos utilizando diversas técnicas numéricas. Durante los primeros afos el estudiante
deberé realizar un minimo de 6 cursos de posgrados. Se espera que al menos dos de estos cursos
sean dictados por integrantes del grupo de Nanofisica y esten intimamente relacionados con el tema
de trabajo propuesto. Los otros cursos pueden ser de temas diversos que ayuden a la formacién del
doctorando en su futura carrera profesional. Uno de estos cursos podria ser el curso de estado sélido
dictado anualmente en el Instituto Balseiro.

Es de esperar que en los primeros dos afios de doctorado el postulante dedique gran parte del tiempo
a familiarizarse con los nuevos métodos numéricos y a leer bibliografia relacionada al tema. Los
principales métodos que el doctorando debe ser capaz de utilizar son Densidad Funcional [12],
Wannierizacion (cambiar de una base delocalizada como lo son los estados de Bloch a la base de
funciones de Wannier [13], que resultan ser una base localizada o atomic-like), Diagonalizacion
directa (calculo de los elemntos one-particle a partir del método variacional, DFT-Wannier o0 modelos
mas empiricos. Armado de Hamiltoniano CI, Anderson o Hubbard y finalmente la diagonalizacion
exacta para la obtencién del espectro de bajas energias), Método Variacional y diversos métodos
numeéricos para el estudio de problemas dependiente del tiempo. Todos estos métodos son utilizados
en la actualidad por los miembros del grupo, con lo cual se espera que no existan dificultades en esta
etapa de aprendizaje.

Finalmente uno espera que durante el segundo afio de doctorado el estudiante sea capaz de
empezar a obtener resultados originales de los temas especificos, ejes del presente plan de trabajo.
Como vimos en la seccién anterior, el plan esta centrado en un tema principal que es la manipulacion
del Spin y las posibles aplicaciones de dicha tarea a tecnologias relacionadas con la Informacion
Cuéntica. Es evidente que estas tareas pueden ser realizadas en una infinidad de sistemas y/o
dispositivos nanoestructurados. Si bien, la mayor parte de las técnicas mencionadas en el parrafo
anterior pueden ser utilizadas en muchisimos de estos sistemas, en el presente plan prestaremos
especial atencién a dos casos particulares. Los Atomos Magnéticos y Cadenas depositados cobre



CuN y MgO y las Nitrogen-Vacancy Centers. Si bien ambos sistemas tienen grandes diferencias,
desde el punto de vista del presente plan, las similitudes son importantes. En el primer caso el Spin
corresponde al atomo depositado, mientras que en el segundo el Spin es el que se genera al
remplazar un &tomo de Carbono por un Nitrégeno en el diamante (la principal diferencia es que este
spin no esta localizado en la impureza). Es importante destacar que el proceso de control del spin
sera similar en ambos casos y la metodologia numérica que debemos emplear para la descripcion de
ambos sistemas es esencialmente la misma.

A continuacién hacemos un breve resumen de las principales tareas que se pretenden realizar
durante los 5 afios de doctorado del postulante:

Atomos Magnéticos sobre Sobre Superficies

Los arreglos de atomos magnéticos (TM) adsorbidos en diferentes superficies han demostrado ser un
tema de gran interés para el estudio de spines aislados, cadenas de spines [1,2,3] y la posibilidad de
construir memorias y bits cuanticos. Durante los ultimos tres afios nos hemos dedicado al estudio de
TM sobre Cu2N. Los experimentos en IBM realizados por A. Heinrich han demostrado que el MgO/Ag
resulta mucho mas adecuado ya que logra un mejor desacoplo del spin de la superficie. Un
experimento reciente realizado en IBM muestra la posibilidad de controlar el spin del Fe utilizando una
corriente alterna atraves de la punta del STM [3]. En primer lugar pensamos estudiar Fe y Co (en
realidad comenzaremos, por razones de dificultades técnicas y pedagoégicas por el Titanio, ya que
este tiene solo dos electrones en el nivel d y por lo tanto el modelado y los calculos seran muchisimo
mas simples) en MgO/Ag con las técnicas descriptas en [11,5] (Céaclulo de la estructura electronica
mediante DFT, Wannierizacion del sistema para obtener una base localizada y construccion del
Hamiltoniano CI) para tratar de entender los Gltimos experimentos y la posibilidad de mejorar dichas
experiencias con el objetivo de analizar las posibilidades de aplicar estos resultados a mejorar
tecnologias relacionadas a la Informacién Cuantica. Para continuar con el tema, existen diversas
posibilidades, ya que los nuevos experimentos y las aplicaciones relacionadas estan en un excelente
momento. Se espera poder analizar el efecto de agregar mas capas de MgO con el objetivo de
mejorar el desacoplo del TM sin destruir la sefial del STM. En un futuro mas lejano se espera poder
construir un formalismo similar al descripto en [5,11] para el estudio de cadenas, donde se permita
fluctuacion de carga entre los distintos a&tomos magnéticos atraves de los N (Cu2N) o los Mg (MgO)
vecinos de los TM. Gran parte de estos trabajos se realizaran en colaboracién con el Grupo de Teoria
del INL.

NV-Centers

Cabe destacar que este es un tema nuevo dentro del grupo de Nanofisica que se ha empezado a
estudiar en el ultimo afio. Las técnicas necesarias para el estudio de las propiedades magnéticas,
eléctricas y la dinAmica cuantica de los mismos son similares a las técnicas planteadas en la seccién
anterior.

Para el tratamiento de este problema se ha pensado en dos estrategias. La primera, que sera la de
implementacion a mas corto plazo, es modelar los NV- como sistemas de dos niveles (TLS) [14]. Esta
claro que en el grupo tenemos experiencia en el estudio de la dinAmica cuantica en TLS [8], y por lo
tanto podemos esperar obtener resultados preliminares en estos sistemas sin demasiado esfuerzo.
Se espera poder, mediante esta metodologia, estudiar el control de los estados de spin y estados
orbitales del NV- operando con pulsos electromagnéticos. El siguiente paso seria describir los NV- en
forma mas realista. Es posible estudiar las propiedades eléctricas y magnéticas de dichos sistemas
empleando DFT. Una vez que se entienda la estructura de bandas y la densidad de estados de las
impurezas de N en Diamante ultra puro podemos obtener, de la misma manera que en el caso de los



atomos magnéticos, funciones localizadas (Wannier Functions) en la vacancia. Hasta ahora lo hemos
hecho con funciones localizadas en atomos, con lo cual, en este caso estariamos frente a un
problema un poco mas complicado. Una vez obtenidas funciones localizadas en la Vacancia proxima
al atomo de N podemos construir nuevamente un Hamiltoniano Cl para los electrones en la Vacancia
y considerar, de distintas formas, la interaccion con lo atomos vecinos. Esta descripcion permitiria
analizar el espectro de bajas energias del dispositivo con un gran nivel de detalles. Luego, mediante
las técnicas utilizadas en trabajos previos se ralizara el estudio de la dinAmica cuantica y el control del
spin.

4-Factibilidad

El presente plan de trabajo se llevara acabo en el grupo de Nanofisica del IMIT. En el Instituto se
poseen facilidades computacionales adecuadas para la complejidad de los problemas propuestos en
este plan. En estos momentos se esta terminando de adquirir un cluster comprado recientemente con
un PICT-E. Ademas se cuenta con acceso al cluster del International Iberian Nanotechnology que
puede ser utilizado en el caso de célculos relacionados a atomos magnéticos en superficies. Ademas,
los investigadores del grupo poeseen financiacion proveniente de un PIP2015 y un PICT2012 en los
cuales estan incluidos los temas del presente plan.

Es importante destacar que existen colaboraciones activas en muchos de los temas propuestos en el
presente plan. Las principales colaboraciones son con el Grupo de Teoria del International Iberian
Nanotechnology Laboratory en Braga, Portugal, el grupo de Materia Condensada del IFEG, Cérdoba
y el Grupo de Estado Sélido del Centro Atémico Bariloche.
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