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Notiuni teoretice relevante






Introducere

Fizica starii condensate (FSC) este de o importanta remarcabild atat in fizica teoret-
icd, cat si in tehnologie si industrie. Desi progresul realizat in aceastd arie de cerc-
etare in ultimele decenii este uimitor, domeniul este unul relativ nou. In anii 1950,
doar céateva laboratoare desfasurau programe de cercetare in fizica starii condensate,
iar cursurile universitare de fizica solidului erau doar recent addugate in programa
[1]. Pe parcursul urmatoarelor decenii, fizica stdrii condensate a evoluat intr-un ritm
alert datoritad noilor descoperiri experimentale si a evolutiei tehnicilor pentru carac-
terizarea materialelor. Mai mult, concepte, modele si metode teoretice inovatoare
au extins domeniul de aplicare al fizicii starii condensate si au deschis orizonturi de
cercetare pentru materiale noi cu aplicatii directe in tehnologie. Acest progres re-
marcabil nu ar fi putut fi posibil fard dezvoltarea unor aborddri numerice eficiente,
care au condus la realizarea unor programe eficiente de simulare a caracteristicilor
materialelor.

Fizica stdrii condensate se suprapune deja cu diverse alte ramuri ale stiintei, cum
ar fi fizica statistica si teoreticd, chimia, stiinta materialelor, magnetismul si spin-
tronica si, in ultimele decenii, fizica computationald. Componenta computationala
a fizicii stdrii condensate a devenit un domeniu de cercetare in sine, care deschide
noi orizonturi pentru progresul tehnologic. Metodele numerice consacrate in fiz-
ica stdrii condensate joaca un rol esential nu doar in descrierea sistemelor cu mii de
atomi, care nu pot fi rezolvate analitic, ci si iIn modelarea dispozitivelor de dimen-
siuni reduse care opereaza la scala cuanticd si necesita un control precis al starilor
cuantice. Pe langa acestea, odatd cu progresul rapid in domeniul inteligentei artifi-
ciale, exista un interes tot mai mare pentru utilizarea schemelor invétare automata
pentru rezolvarea problemelor din domeniul fizicii stdrii condensate [2].

Aceasta teza se concentreazd pe un set de metode computationale bine stabilite,
utilizate In combinatie cu tehnici de invatare automata (ML) pentru simularea dis-
pozitivelor bidimensionale cuantice, cu aplicatii in tehnologia informatiei. Avand in
vedere dezvoltarea rapida a tehnologiilor cuantice, este necesar sa dobandim o per-
spectivd ampla si cuprinzdtoare asupra aborddrilor numerice utilizate in transportul
cuantic si sd le aplicdim pentru a simula si ghida proiectarea unor noi dispozitive de
dimensiuni reduse.

In Figura 1.1a, am evidentiat principalele programe de simulare utilizate, acoperind
un spectru vast, de la abordari atomistice la modele de masa efectiva. Scopul nostru
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FIGURE 1.1: (A) Metodele de simulare utilizate in tezd. (B) Dispozi-
tivele investigate in detaliu in partea a Il-a a tezei.

este de a modela si simula sisteme uni-particula si multi-particula, de dimensiuni
reduse, cu rol esential in proiectarea dispozitivelor cuantice. De exemplu, descrierea
si controlul exact al stdrilor cuantice sunt esentiale pentru proiectarea arhitecturilor
de calcul cuantic. In prototipurile noi de nano-tranzistori, transportul cuantic devine
prioritar iar modelele clasice de drift-difuzie nu mai sunt viabile, datoritd miniatur-
izdrii continue impuse de avansul tehnologic. Explordm aceste directii de modelare
a dispozitivelor in a doua parte a tezei, iar dispozitivele pe care le-am simulat sunt

prezentate in Figura 1.1b.



Introducere in transportul cuantic

Acest capitol incepe cu o recapitulare a formalismul Landauer-Buttiker pentru trans-
port coerent in structuri mezoscopice, care este introdus ca punct de plecare pentru
a defini o serie de concepte matematice fundamentale pentru transportul cuantic.
Ulterior, in varianta completd a tezei, ne orientdm cétre o noud directie in fizica starii
condensate, si anume materialele topologice.

In prima sectiune demonstram cunoscuta formula Landauer:

G= ZLT(EF) (2.1)
care realizeaza corelatia directd dintre conductanta sistemului si functia de trans-
misie.

In continuare, demonstram ci putem obtine coeficientii de transmisie din ma-
tricea de Imprdstiere S. Sa consideram un sistem cu doua terminale conectate la
regiunea de imprastiere. Functiile imprastiere din regiunea contactelor sunt o combinatie
liniard a stdrilor incidente si reflectate, in timp ce functia de undd in regiunea zonei
de imprastiere este necunoscutd. Putem, asadar, scrie functia de unda a sistemului
astfel:

Zm a%ﬁpz_m(x/y) + Zm ban(PL_m (x'y)’ ('x'y>
v(xy) =3 Laaseg, (x,y) + L. biog, (v y),  (xy) €
wee(x,y), (x,y) €

, , (2.2)
Lo e X (y) + Lo b€ xm (y), - (x y)
= ¥(xy) = Eaage O (y) + B by x(y),  (xy) €
Yo r(x,y), (x,y) €
Coeficientii ay g si by g sunt legati prin relatia:
bum = Zszxm,ﬁnﬂﬁn/ (2.3)

Bn

unde
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FIGURE 2.1: Reprezentare schematicd a unui sistem multi-terminal,
unde contactele sunt notate cu «, 3, fiecare avand un sistem pro-
priu de coordonate. Coordonata x, este perpendiculard pe sectiunea
transversald a contactului. N, reprezintd numadrul total de canale
din terminalul «, T4, ., reprezinta probabilitatea de transmisie de la
toate terminalele B cdtre « si Ry, reprezintd probabilitétile de reflexie
cdtre terminalul «. Acest tip de reprezentare este frecvent utilizatd in
formalismul Landauer-Biittiker pentru a descrie transportul coerent
in dispozitive cuantice multi-terminal.

N xN, b
S = ( PN N NR? ) (2.4)
ENg N, TN x N7

este matricea S.

Sectiune finald este dedicatd unei scurte incursiuni in domeniul fenomenelor
topologice din fizica starii solide, incepand cu efectul Hall cuantic. Este introdus
si un model pentru caracterizarea izolatorilor topologici, modelul BHZ, pe care il
folosim ulterior pentru simularea unui dispozitiv de tip sorter cuantic.



Metode computationale pentru transport
cuantic

Teoria functionalei de densitate si formalismul functiilor Green de neechilibru
pentru calcule de transport

In cadrul acestui capitol incepem cu prezentarea teoriei functionalei de densi-
tate, care sta la baza metodelor de simulare ab-initio. Teoria functionalei de densitate
(DFT) a fost dezvoltata in 1964, cand Hohenberg si Kohn au publicat lucrarea lor
de referintd [3], In care au introdus teoremele eponime care raman, pand in prezent,
pilonii tuturor aborddrilor numerice de tip DFT. Cele doud teoreme sunt prezentate
in 3. Desi pot pdrea triviale, teoremele Hohenberg-Kohn ofera o perspectiva remar-
cabila asupra fizicii sistemelor multi-particula.

Pentru a rezolva sistemul multi-particuld, Kohn si Sham au propus inlocuirea
Hamiltonianului sistemului cu interactie cu Hamiltonianul unui sistem auxiliar, uni-
particuld, in care efectele de interactie sunt incluse intr-un termen numit energie de
corelatie si schimb [4]. Metoda poate fi implementatd sub forma unui ciclu self-
consistent, iar cu cat aproximatia pentru functionala de corelatie si schimb este mai
bund, cu atat solutia problemei stdrii fundamentale este mai precisa (vezi Figura 3.1).
Un program de simuldri atomistice care implementeaza aceasta abordare pentru de-
terminarea structurii de benzi a materialelor este SIESTA.

Theorem 1: Hohenberg and Kohn theorems

Teorema I:

Pentru orice sistem de particule care interactioneaza intr-un potential extern
Vext (1), potentialul Vey (1) este determinat in mod unic, cu exceptia unei con-
stante, de densitatea de particule in starea fundamentald no(r).

Teorema II:

O functionald universald pentru energia E[n| in functie de densitatea n(r)
poate fi definitd, fiind valabild pentru orice potential extern Ve (r). Pentru
un potential particular Ve (r), energia exactd a stdrii fundamentale a sistemu-
lui este datd de valoarea minimd globald a acestei functionale, iar densitatea
n(r) care minimizeaza functionala este densitatea exactd a starii fundamentale

Tlo(l‘).
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FIGURE 3.1: Bucla de self-consistentd a calculelor de tip DFT.

Pentru calcule de transport, se poate utiliza modulul TranSIESTA, care permite
determinarea functiei de transmisie intr-un sistem mezoscopic. In acest caz, densi-
tatea de particule este calculata cu prin formalismul functiilor Green de neechilibru,
introdus in detaliu in teza. Ciclul self-consistent este prezentat pe scurt astfel:

initial n(x) = SIESTA = ¢xs(x) = NEGF = new n(x)

TRANSIESTA  package

Metoda matricii R
Ecuatia Schrodinger pentru sistem este:

<—2:;*A+V(r)> “¥(;E) = E-¥(r;E) (3.1)

Potentialul din contacte este separabil si poate fi scris ca 0 suma dintre un potential
longitudinal si unui transversal:

V(r) = Vi (ris) (3.2)

In contacte, solutia ecuatiei Schrodinger este o functie de unda de imprastiere
care reprezinta superpozitia dintre functiile de unda de intrare si cele reflectate:

Y (re€QuE) =Y e ™= . @, (1)) + ) ¥ &% @, (1)), (3.3)
i i
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zZ

FIGURE 3.2: Reprezentare schematicd a sistemului, unde suprafetele
I'y si T, separd regiunea de impréstiere ()g de terminalele 1 si 2.

Modurile transversale sunt solutia ecuatiei:

h
<_ m* A+ Vi (rL,S>> Dy (1) = E; -, (ris) (3.4)

In regiunea de imprastiere, se rezolva problema Wigner-Eisenbud:

h
<_2m* A+ V<r)> xi(r) = e xl(r), (3.5)
cu conditii la frontiera:
|
EEn M (3.6)

Dupa o serie de calcule detaliate in teza, obtinem matricea R:

P =) )y
RW/——zm*; E e (3.7)

care poate fi direct legatd de matricea de imprdstiere:

Sy = — (8yy — iRyyky) ™+ (8 + iRyyikyr) . (3.8)

Astfel, prin metoda matricii R se poate determina transmisia intr-un sistem mezo-
scopic. In varianta integrald a tezei, acest formalism este descris in detaliu si pentru
cazul unui sistem cuantic in care spinul este luat in calcul.
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Metode de invdtare automata in fizica starii
condensate

Ideea de retea neuronald a fost initial inspiratd dintr-un model simplu pentru neu-

ronul biologic [5, 6]. Perceptronul, ca unitate de invatare de baza descrisa schematic

in Figura 4.1a, a devenit blocul fundamental al retelelor neuronale artificiale. Totusi,

o retea formata exclusiv din elemente liniare de calcul nu este capabild sa invete ti-

pare complicate. Al doilea progres semnificativ a avut loc in anii 1980, cand mai

multe grupuri de cercetdtori au creat metode eficiente pentru antrenarea retelelor
neuronale artificiale (ANN) prin ceea ce numim astdzi "back-propagation". Prin ur-

mare, cand vorbim despre retele neuronale, ne referim, in esentd, la aplicatii computationale
care utilizeazd variatii ale metodei de gradient descent pentru a rezolva o varietate

largd de probleme de regresie si clasificare [7].

In domeniile stiintifice care lucreazi cu seturi extinse de date, cercetitorii folosesc
metodele de invatare automata ca instrumente care le permit sa facd predictii rapide
si precise pentru sisteme complexe, care altfel ar necesita resurse computationale
considerabile.

Elementul de baza al unei retele neuronale este cunoscut sub numele de neuron,
o functie neliniard care transforma un vector de intrare intr-o valoare de iesire unica.
Functia este parametizatd de un set de ponderi w;; si un termen de prag (bias b;).
Pentru a introduce neliniaritatea necesara abordarii unei clase mai mari de probleme
realiste, se aplica o functie de activare. Existd diferite functii de activare ce pot fi
utilizate, dar o conditie importantd este ca acestea sa fie diferentiabile. Matematic,
putem reprezenta un strat j al retelei neuronale cu m neuroni in urmétorul mod:

yi=f (Z wjix; + bj) , (4.1)

i=1
unde
x; = intrdri
yj = 1lesiri
bj = bias
wjj =  ponderi sinaptice

f = functie de activare
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FIGURE 4.1: (A) In partea de sus a figurii este reprezentat un neu-

ron biologic, care a servit drept sursa de inspiratie pentru retelele

neuronale artificiale (ANN). n Primul tip de retea neuronald (NN),

perceptronul, este ilustrat mai jos. (B) Arhitectura unei retele neu-

ronale artificiale, asa cum este utilizatd in prezent, evidentiind stratul

de intrare si stratul de iesire, conectate prin multiple straturi ascunse,
fiecare cu un numar variabil de neuroni.

In forma matriceala:
Y=f (WTX + B) ) 4.2)
unde
( X =  vector coloani de intrare de dimensiune (m x 1)

B = prag, vector coloand de dimensiune (n x 1)
W = matrice de ponderi, de dimensiune (m x n)

| f = functie de activare, aplicata fiecarui element
Generalizarea pentru multiple straturi este naturala:
7l — wyl-1 4 p!
Y = f! ( Zl) ,

unde I denoti stratul /" din retea. In cadrul tezei, prezentam si metoda de back-
propagation, prin care retelele neuronale invatd in timpul procesului de antrenare.
De asemenea, introducem si retelele neuronale convolutionale, utilizate preponder-
ent pentru analiza de imagini. Discutdm apoi metode bazate pe CNNs, mai exact
retelele generativ-adversative si retelele generativ-adversative conditionale, pe care
le folosim pentru analiza datelor obtinute prin diagonalizarea exactd.

(4.3)

Retele conditionale generativ-adversative

Dacd retelele generative adversative (GAN) primesc o conditie suplimentara pe
care atat generatorul, cat si discriminatorul trebuie sd o respecte, acestea sunt cunos-
cute sub denumirea de GAN-uri conditionale (cGAN). Acestea au fost introduse la
scurt timp dupd GAN-urile traditionale, in 2014 [8]. De obicei, aceastd informatie
suplimentarad este introdusd sub forma unui label. Acum generatorul trebuie sa pro-
duca date false (generate) care sd fie corelate cu acest label. Apoi, atat perechile gen-
erate, cat si cele reale de imagini de intrare si iesire sunt furnizate discriminatorului,

Y = vector coloand de iesire, dupa aplicarea functiei de activare, de dimensiune (n x 1)
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FIGURE 4.2: Schemad simplificatd a procesului de antrenare a unei
retele de tip cGAN.

care trebuie sad decida ce pereche este reald si care este falsd (vezi Figura 4.2).
Functia de eroare in acest caz este scrisa astfel:

L:can(G,D) = Ey,[log D(x,y)] 4+ Ey; [log(1 — D(x,G(x,z))]],

= G" =arg mGin max Lccan(G,D) b

Aceastd metodd poate fi rafinatd prin addugarea unor functii de eroare de tip
Ly sau L, care imbundtitesc performanta modelului. Un algoritm popular bazat
pe cGANSs se numeste pix2pix si este folosit pentru translatie de imagini [9]. Noi
am utilizat acest algoritm de invadtare automata pentru prezicerea profilurilor de
densitate de sarcind in sisteme multi-particuld cu interactie [10].

L (G, D) = Eyyllog D(x,y)] + Ex, [log(1 — D(x, G(x,2))]
+Euryz [lly — G(x,2)[1] (4.5)
= G" = argmGinme Lecan(G,D) +AL11(G)
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Metoda matricii R pentru probleme de
imprdastiere biparticuld

M >> Rezultatele principale prezentate in acest capitol au fost publicate
in [11]

In lucrarea [11], am extins formalismul matricii R pentru a include imprastierile
biparticula. In acest capitol, vom revizui pe scurt rezultatele prezentate in lucrarea
publicata. Sistemul este, din punct de vedere structural, similar cu cel descris in
cazul formalismului matricii R pentru o singurd particuld, prezentat in detaliu in
varianta completd a tezei.

Acesta este compus dintr-un numadr s de terminale conectate la o regiune cen-
trald de imprastiere. Particulele sunt fermioni (identici), iar abordarea noastra con-
serva antisimetria functiei de unda fermionice in intregul sistem. Prin utilizarea unui
Ansatz adecvat pentru functiile de unda biparticuld, obtinem un sistem de ecuatii
care furnizeaza coeficientii functiilor de imprastiere multiparticuld, exprimate fie in
termeni de produse antisimetrizate ale functiilor de uni-particuld imprastiere (cand
cel putin o particuld se afld intr-un terminal), fie in termeni de stdri proprii bipartic-
uld ale Hamiltonianului (cdnd ambele particule se afld in regiunea de imprdstiere).

Facem urmadtoarele presupuneri:

e Particulele interactioneaza intre ele printr-un potential central de tipul V(@) (1, 1,) =
V() (|t; — 1,]), care depinde de distanta dintre cei doi fermioni. De aseme-
nea, considerdm un potential de interactie doar daca ambele particule se afld
in regiunea de imprdstiere (r,r; € )).

¢ Cand ambele particule se afld in terminalele s sau una dintre particule este intr-
unul dintre terminale, iar cealaltd in regiunea centrald, acestea nu interactioneaza
intre ele.

* Potentialul de interactie nu depinde de spin.

* Energia totala E se conserva.
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H Notation H
s=1,23... index pentru terminal
Ip vector de pozitie
Qe regiunea de impréstiere
Q) terminalul s
J interfata dintre terminalul () si regiunea centrald

TABLE 5.1: Notatiile folosite in formalismul matricii R pentru
imprastierile biparticuld

Notatiile folosite pe parcursul acestui capitol sunt prezentate in Tabelul 5.1.

Hamiltonianul sistemului
in terminalul s, Hamiltonianul uni-particuld este:

2

AHE) (r) = — A+ VO (r) (5.1)

2m(Qs)

unde m™ este masa efectiva, iar V(*) reprezinta energia potentiald pentru o singura
particuld. Deoarece presupunem ca sistemul prezintd invarianta la translatie de-a
lungul directiei de transport, atunci V) (r) = V) (x,y) = V©) (r, ). Hamiltonianul
biparticula este:

RO (1), 12) = A (1) + A (r2) 6.2)

Pentru regiunea centrald de interactie, ()., Hamiltonianul uni-particuld este:

. h?
H(Qf)(r) o= @ )A+V(QO)( 1),

iar Hamiltonianul biparticula:

HE (11 12) = O (1) + A (12) + V™ (11,12) (53)

unde VZ(QC) (r1, 12) a fostintrodus mai sus. Astfel, pentru intreg sistemul 7 = Q. J Q;,

putem defini un Hamiltonian uniparticula firs potential de interactie 7 (7) (r), Hamil-
(2T

tonianul biparticuld 7 2T) (r1,12) si un Hamiltonian biparticuld ideal #;”~ ) (r1,12):

?:[(T)(r) = 7:[(05)(1‘) H (O )( ),
HCT) (11,12) = HEX) (11, 10) + HE) (1, 12), (5.4)
AT (r1,12) = AT (1) + AT (r2),

Componenta orbitald a stdrii proprii a Hamiltonianului uniparticuld cu energia
E, ‘I’fm’s’E) =1and ‘I’](l"’s B —, pentru oricare s’ # s, j # i este:

() N
YOTE (1) = Y |56 +¢”S”jSE) N e + el ar)  (65)
1

s',j
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r| Qsl r| ¢ Qc ry € QS2
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rig € Q.
r, € Qsl X(2) r; € QSQ
l
ry € QC scattering Iy € QC
region

r]_ G Qsl I'1 E Qc r]_ e QSQ
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FIGURE 5.1: Reprezentarea schematica 2D a spatiului de coordonate
6D al sistemului cu doud terminale, (), si ()s,, atasate la regiunea de
imprastiere ().. Fiecare dintre coordonatele r1 si r2 poate fi in ori-
care dintre regiunile (), (s, sau (), asa cum este reprezentat prin
cele noud patrate. Denumim regiunea exterioard cele opt pdtrate exte-
rioare in care cel putin una dintre coordonatele r; sau r, nu se afld in
Q.. In regiunea exterioars, particulele sunt independente. Potentialul
pentru doud particule actioneaza doar in regiunea interioard, care este
patratul din mijlocul figurii, evidentiat cu fundal albastru.

/
unde x;(r) sunt functiile Wigner-Eisenbud, iar coeficientii lp;(os“:)’s ) si al((i )i) sunt de-

terminate ca in teoria uniparticula.
Ansatz-ul pe care l-am propus ¥ (+27E) (¢, 1,) in regiunea exterioara (vezi Figura
5.1), este:

(£,0,2,T E) ~ [FdE, (4,5,E1,8, E—E;)
YEASTE) (1, 1) = = Z Ci,]. X
0 55,1 (5.6)

|:TZ(1,S,T,E1) (rl)\Ifjgl,s’,T,E*El) (rz) iTELS’T’El) (rz) lF](.l'S/’T’EiEl) (1‘1)} )

In regiunea interioard, functia de unda biparticuld este:

w(£20E) (r1,12) = Zal(i,z,E)Xl(i,z) (r1,12) (5.7)

Functiile th,z) (11, 12) satisfac ecuatia Schrodinger:

HOT) (11,10) x5 (11, 12) = EF2 552 (1, 85), forry,m € Q,

si conditiile de frontiera

= [ﬁrs (r2) - Vz)(,(i'z) (1‘1,r2)} =0,

el

[ﬁrs (r1) - Vixi ™2 (rlzfz)}

r €l

in timp ce X§i’2) (r;,r;) = 0dacd r; or r; ¢ Q. Functiile Xl(i’z) (r,12) sunt
analogul biparticuld a functiilor Wigner-Eisenbud uniparticuld ;(r). Obtinem astfel

urmadtoarea expresie pentru coeficientii a;:
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2
Y 2 fi
N L (E2) (£,2,T,E)
Y. dry [ dls{fr, (r1) - |x; (r;,12) V1¥ (r1,12) (5.8)
S B T rlérsgo

o [ an [ an o ) [f5 m) VAT )]} ).
(O s rzEFSQO

Continuitatea functiei de unda atunci cand o particula se afla in regiunea de
imprastiere si cealalta pe interfata

. - . .. N . . +2,F
Din conditia de continuitate a functiei de undd, obtinem o ecuatie pentru a l( )

[11]:

a0 [ e o) [ o (002 ()

51 r1€r5100
5.9
/ dE1 isEls E— El)B(i,s,El,s’,EfEl,sl) (59)
j,k]
\f s, s’ Jd,j v
cu
BB ) = L (WSTEED) [ 6 g0 o) (¢oT0)] 510

+a, (\y(l,s,T,E)) [ Sixbas, + lpl((out,sl,E—El) (‘I,](l,s’,T,E—El))}}

1

Continuitatea fluxului de probabilitate atunci cand o particula se afla in regiunea
de imprastiere si cealalta pe interfata

Considerdm cd r, € (), sir € I's,. Impunem conditia:

1 0¥ F2TE) (1, 1)
m(Qc) azl

_ 1 a\fr(ﬁ:OZTE) (1. 1'2)
- m(QS) 821

I‘]Erslgc,rzeﬂ,_- r1€r5105,r2€05

(5.11)
Astfel, obtinem [11]:

aT(i’Z’T’E) (1‘1, 1‘2)
aZZ

m (o) dE
. 41 i s,E1,8',E—E1) 1(%£,8,E1,s ,E—Eq,$2)
-7 / AL (r2,11),
S, s/ A,

I 600,r2€r5200
(5.12)
unde
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aTgl,s,T,El) (rl)

(£,5,E1,8',E—E1,81) _ (Ls',T,E-Eq)
Ai,]' (r,12) = 9z, T]' (r2) =
rs Q,
10s
(1,SI,T,E—E1)
gsTE) () OF)
i (rz) azl (rl)
rleg

1 I

y Z <_ik(sl,E—E1) [(5]'1'1(55/51 _ IIJ(out,sl,E—El) (T(l,s’,T,E—El))} ¢§s1) (r1)>
1

11 ] I

Z( sl,El [5ii15551 _ w(fut,sl,El) <T1(1,5,T,E1)>] ¢(sl) (r1)> 1},](1,5/,T,E—E1) (rz) i\Pfl,s,T,El) (rz)

i
(5.13)
Ecuatii finale pentru coeficientii C

Folosind rezultatele din conditiile de continuitate si expresia pentru coeficientii
a;, obtinem:

dE; (£,5,E1,8 , E—Eq )~ (%,5,E1,5',E—E1)
/ ) G Dijvkio =0 (5.14)
s,s',1,]
unde
pEsELS E-E1) _ / d / JT. [ (£2)* (/5,E1,8' E—E1,s1) }
Z,],Sl,k,l(] ; Qg IZ; r51 51 Xl (1‘1,1‘2) Az,] (1'1/1'2) rler51
dr r ar (s1) (£2) (4 T
f ZXZ 2 fr o [(Pk ( u)xl ( ! 2)} r €l B(i,S,El,S/,EfEl,Sl)
x @) = Pijklo
E-E

(5.15)
Prezentam logica metodei noastre in Figura 5.2, unde se poate urmdri modul
lucru, pasii principali si ecuatiile care trebuie rezolvate.
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1-particle scattering
Hamiltonian: #(7)(r)
1-particle scattering state \Ifgl’S‘T‘E) (r) with incoming wave on channel 7 on lead s, with
energy E:

AT () = BYHT )

2-particle scattering
Total Hamiltonian: H®7) (ry,ry)
Free particle Hamiltonian ( exterior region): H&" (r1,r2) = H™ (r1) + HT (r2)
Ansatz for the 2-particle states in the exterior region, with total energy F :

dF R s 45
g(*02,T.E) (I'1,l'2) _/ aln Z Ci(:ji_;a,bl,.s JE—E1) [\I’fl T,E1) (r1) \II§1‘ T, E—E1) (r2)

8,8',1,5

:I:‘I’EI’S’T'EI (1'2) \If§1’3 T, E—E1) (rl)]
The 2-particle state in the interior region : WE2%0.E) (r) ry) =3 g (+.2.E) (1,2) (rq,19)
Total wavefunction and Schrodinger equation:

GETE) (1) py) = WEORTE) (p p,) 4 WE2R0E) () 1)

where H®7) (1, 1) WE2TE) (p) 1)) = BEE2TE) (p) p)) .

C(:l;,s,E1,s’,E7E1)
i,J

We have to determine and a!(i’g’E) to find the 2-particle scattering wave-

function

Continuity of the wavefunction relates a,
(+,8,E1,8',E—E1,s1)
'i:j:kwlﬂ ,

faces gives another relation between a!™>*) and C‘,E(Ji-’s"";l’s E-ED (Eq. 26). We eliminate

2,5 . By¢ \E—E . . B¢ \E—E
a?i’ ") to get an equation for C’z-(,f’s’ b E=B)Gith the coefficients Dﬁj’s’ 1, E—BL)

(£2,8) ;g C(:tsEl,s E—FEy) . using

. Schroédinger equation + continuity of particle fluxes at the inter-

Final equations

v

dE BB (B
[ g

5,81

o {C(isEl,s - El)} = {afi’z’E)} — (2T .E)

.7

FIGURE 5.2: Logica metodei matricii R pentru impréstierea bipartic-
ulad
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Modelarea sistemelor cu dimensionalitate
redusa

6.1 Sisteme cuantice bidimensionale controlate de porti elec-
trostatice

M >> Rezultatele principale din aceastd sectiune au fost publicate in [12]

In acest capitol prezentdim un sistem 2D cu mai multe particule care a marcat
inceputul studiilor noastre computationale ale sistemelor cuantice bidimensionale
cu aplicatii in informatia cuanticd, si anume un sistem de puncte cuantice (quantum
dots) controlat printr-o retea de porti electrostatice. Acest tip de sistem reprezintd un
prototip viabil pentru arhitecturi de circuite cuantice. In acest context, investigarea
spectrelor sistemelor multi-electronice devine un criteriu esential pentru proiectarea
unor astfel de dispozitive, un demers care necesita un efort computational semni-
ficativ. Scopul nostru a fost nu doar evidentierea proprietdtilor unui sistem bidi-
mensional cu doud particule controlat prin porti electrostatice, ci si utilizarea tehni-
cilor de invatare automata pentru a prezice valorile proprii si functiile proprii pentru
sistemele multi-electronice.

Model

Arhitectura propusa este prezentatd in Figura 6.1a, unde considerdm un set de
sisteme cuantic cu N particule (N=2) definite pe o regiune bidimensionald de forma
pdtrata si dimensiune finitd. Fiecare potential electrostatic poate lua doud valori (0
sau V;), definind o configuratie care controleazd energia potentiala in planul de con-
finare al electronilor. Stdrile proprii ale sistemului multi-particuld sunt determinate
de tensiunile aplicate pe porti, iar interactia Coulombiana dintre electroni este luata
in considerare in mod exact. Numadrul de configuratii depinde de numadrul de porti
(Ng), fiind 2N Potentialul electrostatic este:
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FIGURE 6.1: (A) Reprezentare schematicd a sistemului 2D. (B) Doua
configuratii de potential care corespund unui sistem fara (stanga) si
cu (dreapta) tranzitie singlet-triplet.

1 2

J— / e —
Ve (r—x) = 4rteé, [t — 1|’

(6.1)

de unde rezultd cd intensitatea relativd a interactiei Coulombiene poate fi ajustata
prin modificarea permitivitatii electrice relative €,. Interactia Coulombiana de val-
oare maxima (Vg) este obtinuta pentru &, = 1, astfel incat Vc = VC0 /&,. De aseme-
nea, se pot varia masa efectivd meg si confinarea, care controleaza distanta din-
tre nivelele energetice uniparticuld. Pentru ca interactia electrostatica sa fie sem-
nificativa, tdria interactiei Coulombiene trebuie sd fie comparabild cu distanta dintre
nivelele energetice ale sistemului fard interactie.

In calculele ulterioare, am considerat cd numarul de porti electrostatice este N, =
3%, potentialele aplicate sunt V; = 0 and 0.5V, dimensiunea regiunii de confinare
este L = 30 nm, iar masa efectivd este mqi = 0.0655m, corespunzitoare materialu-
lui GaAs.

Metode computationale

Descrierea stdrilor biparticula prin metoda diagonalizarii exacte

Spectrul energetic al sistemului biparticuld este obtinut numeric, folosind metoda
diagonalizdrii exacte, care implicd diagonalizarea Hamiltonianului multi-particula
este:

’HTn = Enan

unde E, si¥, =¥, (11,04, . .., 1IN, 0zn) sunt functiile si valorile proprii are sistemu-
lui.

Pentru o intelegere mai profunda a sistemului fizic, se poate analiza in detaliu un
set de configuratii particulare de potential. De exemplu, unul dintre potentialele se-
lectate este prezentat in Figura 6.1b si corespunde valorilor v¢c = V/ Vg =0,0.1,0.5,1.0.
Se poate observa cd principalul efect al interactiei Coulombiene este extinderea distributiei
de sarcind a electronului in groapa de potential. De asemenea, in functie de geome-
tria potentialului de confinare, starea fundamentald poate evolua intr-o stare triplet,
asa cum se intampld in cazul configuratiei de potential ilustrate in Figura 6.1b.
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FIGURE 6.2: Stanga: Valorile proprii pentru diferite intensitati
ale interactiunii Coulombiene, v, = 0,0.1,0.5,1.0. Modificarea
intensitatii interactiei determind o evolutie vizibild a spectrului en-
ergetic, indicAnd tranzitii in stdrile fundamentale ale sistemului.
Dreapta: Coeficientii de dezvoltare |Cy;| pentru potentialul selec-
tat. Acesti coeficienti reflectd contributia diferitelor stari in functia
de undai totald a sistemului. Sagetile verticale marcheaza punctul de
tranzitie de la o stare de tip singlet la una de tip triplet.

Aceastd tranzitie de la starea singlet la starea triplet poate fi urmarita pe graficul
( En,vc ), din Figura 6.1. Sdgeata albastrd marcheaza tranzitia singlet-triplet, care are
loc la aproximativ vc ~ 0.8 .

Tehnici de invitare automata

Problema formulatd aici are doud coordonate generice: lista potentialelor defi-
nite de toate configuratiile posibile ale portilor electrostatice si intensitatea relativa a
interactiei Coulombiene. Prin urmare, vectorii care reprezinta datele de intrare pen-
tru codul de invatare automatd au dimensiunea (Ng + 1) si contin o combinatie de
reprezentdri discrete si continue care permit o conexiune directd intre informatiile
sistemului si marimile fizice care trebuie deduse. Pentru a prezice setul de valori
proprii, am explorat cateva tehnici de invatare automata:

* Metoda celor mai mici patrate (The method of least squares (MLS))
* Metode de tipul Kernel Ridge Regression (KRR)
* Metode de tipul Gaussian process regression (GPR)

* Retele neuronale artificiale (Artificial Neural Networks - ANNs)

Rezultatele sunt indicate in Figura 6.3. Un aspect important il constituie existenta
unui punct de tranzitie intre starile singlet si triplet, asa cum se poate observa in
Figura 6.2. Dezvoltarea unor metode de predictie capabile sd identifice tranzitia
singlet-triplet in acest tip de sistem mult-particuld ar sprijini proiectarea unor sis-
teme utile in arhitecturile pentru informatie cuantica.
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FIGURE 6.3: Comparatie intre coeficientii de determinare (R?)
obtinuti prin mai multe modele de invéitare automata.

6.2 Sisteme bidimensionale periodice

De asemenea, am explorat ajustarea structurii de benzi din retele de tip Lieb uti-
lizand un model continuu, mai realist din perspectiva tehnicilor de litografie. Fiecare
atom din retea corespunde unei gropi de potential de forma circulard, iar prin im-
punerea conditiilor de frontierd periodice si ajustarea corespunzatoare a adancimii
gropii de potential, am reprodus structura de benzi pentru o retea ideald de tip Lieb.
Pentru diferite configuratii de potential, am obtinut si structuri de benzi de tip flat-
band (banda fara dispersie), prezise de modelele de tip tight-binding. Prin varierea
parametrilor esentiali (potentialul, raza, distanta, forma si pozitia gropilor cuantice
etc.), putem crea clase de sisteme similare care pot fi explorate eficient prin utilizarea
tehnicilor de invatare automata.

In primul caz, am studiat schimbarea structurii de benzi in situatia in care potentialul
gropii cuantice V este variat, in timp ce potentialele Vg si V¢ raman constante.
Potentialul de referinta este Vg = Vo = —0.2eV si am distins doud situatii: (i)
Va > Vg : apare o banda interzisd intre banda 2 (flatband) si banda 3 si (ii) VAo < Vg
: banda interzisd apare intre prima banda si banda 2 (flatband). Rezultate similare
au fost obtinute din modelele tight-binding si atomistice.

In al doilea caz, am studiat schimbarea structurii de benzi atunci cand gropile
cuantice B si C sunt aduse mai aproape de coltul structurii, in timp ce toate potentialele
raman egale cu valoarea de referintd de -0.2 eV . Banda fara dispersie (a doua banda)
se gaseste acum in mijlocul benzii interzise.

In al treilea caz, am investigat influenta deplasarii gropilor cuantice B si C citre
centru, in timp ce toate potentialele raman egale cu valoarea de referinta de -0.2
eV. Prin comparatie cu geometria retelei Kagome, ne-am astepta sa vedem o banda
fard dispersie in partea superioard. Cu toate acestea, forma gropilor cuantice trebuie
ajustatd pentru a creste suprapunerea dintre stdrile localizate B si C. Rezultatele sunt
prezentate in Figura 6.4a. De asemenea, rezultatele obtinute cu retele neuronale
artificiale folosite pentru prezicerea benzilor fara dispersie intr-un sistem ales aleator
sunt prezentate in Figura 6.4b.
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FIGURE 6.4: (A) Structurile de benzi obtinute numeric cu un model

continuu pentru cele trei configuratii I, 11, si I11.(B) (a) Structura de

benzi pentru configuratia afisatd mai sus, unde am modificat formele

gropilor potential pentru a simula o retea de tip Kagome. (b) Rezul-

tatele obtinute cu ajutorul retelelor neuronale artificiale (ANN) pen-

tru prezicerea geometriei sistemului care favorizeaza formarea de
benzi fara dispersie.
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6.3 Interconectarea dispozitivelor cuantice

R >> Rezultatele principale din aceasti sectiune au fost publicate in [13]

Interconectarea nano-dispozitivelor cu scopul asamblarii arhitecturilor pentru
calculul cuantic (quantum computing) este una dintre provocdrile actuale in dome-
niul fizicii starii condensate aplicate. Transferul de informatie intre diferite compo-
nente ale unui circuit cuantic trebuie realizatd prin intermediul unor componente
aditionale de circuit, denumite generic interconexiuni cuantice ("quantum intercon-
nects"). In functie de informatia transmisa, acestea pot fi implementate sub forma
ghidurilor de unda fotonice, electronice sau magnetice. La o scald de ordinul nanometrilor,
interconexiunile cuantice trebuie tratate intr-o manierd similard cu regiunile active
ale dispozitivelor, deoarece din punct de vedere ,cuantic prezinta acelasi nivel de
complexitate.

In aceastd sectiune, am explorat multiple configuratii de ghiduri de unda elec-
tronice cu arhitecturd de tip neuromorf. Stdrile multi-electronice din sistemele 2D
au fost descrise riguros prin metoda diagonalizdrii exacte.

Am analizat localizarea spatiald a sarcinii in structurile dendritice si am investi-
gat controlul starilor electronice prin cAmpuri externe, aspect relevant din perspec-
tiva comutdrii densitdtii de sarcind intre terminalele de intrare si ghidarea sarcinii
citre registrul de iesire. In paralel, a fost implementati o abordare cGAN pentru a
realiza hdrti potential-sarcind. Din punct de vedere experimental, distributia sarcinii
poate fi extrasa din curentul de tunelare. Dispozitivul reconfigurabil pe care l-am
propus permite un design eficient al interconexiunilor cuantice (QIs), sprijinit de
tehnici de translatie intre imagini bazate pe metode invitare automata.

Sistemul de interconexiuni cuantice este asamblat pe o zond de formd patratd
2d x 2d, unde d este jumadtate din dimensiunea laturii patratului, similar abordarii
noastre pentru sistemul 2D din sectiunea anterioard. Diferenta cruciald apare atunci
cand definim potentialul de confinare, utilizand Ny = 4 ghiduri de unda de intrare
cu forme definite de functia logisticd generalizatd, cunoscutd si sub denumirea de
curbd Richards:

K—A+L
(C + Qe Blx=M))

. (6.2)

Floating gate
charging
Input - QDs active layer Output - QD

metallic \\\Q Qo,®
N\

quantum dot ) J—

QD

F\\\?\/\\\\\\\\i\\<\\\\\\\\\\\<\\\\\\\\\\<\\\‘\\\\§ insulating ~——

layers

Q@
QD)
active layer charge density

read-out

QD™

(4) (B)

FIGURE 6.5: Reprezentare schematicd a sistemului reconfigurabil cu
geometrie neuromorfica.
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Input Reference Predicted Input Reference Predicted

(e)
L S

FIGURE 6.6: Deconvolutia unor harti de curenti de tunelare (tunnel-

ing current maps - TCMs) si comparatia cu referinta (charge density

maps): (a) oy = 0y = 1,04 = 0.01; (b) 0x = 0y = 3,04, = 0; (0)

oy =3,0y =10, =0;(d)ox = 1,0y = 3,0, = 0; (e)ox = 0y = 1,00, =
0.1, (f)ox = 3,0y = 1,0, = 0.1

Parametrii B = 6.0/d,C = 1,K = d/2,Q = 1/2 sunt fixati, in timp ce A =
—3d/4,—d/4,d/4d,3d/4 variaza la fiecare ghid de unda. Este generat un set extins
de sisteme prin alegerea parametrilor L and M. Pentru o anumitd configuratie, L =
r1-d/2, unde r; € (—2.5,0.5) este un numadr ales aleatoriu. Pentru fiecare ghid de
undd, alegem M = (6 +1,/2)-d/2,under, € (0,1) si 6 = 0 pentru electrozii de la
margine (iny,ing) si 6 = —1/2 pentru electrozi centrali (iny, in3). Rezultatul este o
structura de ghiduri de unda care se unesc intr-un singur canal de iesire. Parametrul
L determina pozitia electrodului de iesire, in timp ce parametrul M influenteaza
punctele de inflexiune. Latimea ghidului de unda, Ay, este setata la aceeasi valoare
pentru toate contactele. Pentru a mentine constanta latimea ghidurilor de unda,
toate au fost generate dintr-un potential cu inaltimea Vj, folosind un cursor in forma
circulara cu raza Ry care se deplaseaza de-a lungul curbelor definite de equatia 6.2.
Sistemul este reprezentat schematic in Figura 6.5.

Inregistrarea profilului densititii de sarcina ar putea fi realizat prin misurarea
curentului de tunelare detectat cu ajutorul unui STM. Imaginile STM se bazeaza
pe fenomenul de tunelare intre varful metalic al instrumentului si probd, ceea ce
genereazd un curent electric de tunelare. Curentul depinde de densitatea locala
de stdri deci putem presupune cd harta curentului de tunelare corespunzdtoare sis-
temului de QIs depinde in mod direct de distributia densitatii de sarcind a starii
fundamentale multi-particula.

Presupunerea noastrd este cd harta curentului de tunelare poate fi simulatad de o
imagine obtinutd prin convolutia hartii densitatii de sarcind determinatd exact prin
metode numerice cu un filtru. Pe scurt, obtinem o versiune estompatd a densitatii
stdrii fundamentale si o consideram ca vector multi-dimensional de intrare pentru
un model ML.

Cel mai simplu filtru pe care il putem utiliza este un filtru Gaussian bidimen-
sional, definit ca:
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unde oy si 0, sunt deviatiile standard de-a lungul directiilor x si y (vezi Figura 6.6).

(a) €,
Potential

Non-Interacting Interacting (b) &,  Non-Interacting

Reference Predicted Reference Predicted Potential Reference Predicted Reference

Interacting

L B

FIGURE 6.7: Comutarea localizdrii densitdtii de sarcind indusa de
campul electric in plan orientat de-a lungul directiei: (a) & si (b) €.
Pentru fiecare caz, am reprezentat potentialul de confinare in prima
coloand, urmat de densitatile de sarcind pentru cazul uni-particuld
fard interactie (N = 1) si cazul bi-particuld cu interactie (N = 2).
A doua si a patra coloand corespund densititii de referinta (ground
truth), in timp ce a treia si a cincea coloana reprezintd predictiile fa-
cute cu pix2pix.

In continuare, potentialul de confinare poate fi modificat prin addugarea unui
camp electric in plan cu valori intre [—50, 50] meV, de-a lungul directiilor e;,y, astfel

Tncat:

Predicted
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Vconf(x/ y; E) = Vconf,O(x/ y) + AV(X, y; E)/ (64)

unde Vonto(%, y) este profilul de potential pentru cazul cu camp electric nul. Scopul
este de a investiga posibilitatea manipuldrii localizarii densitatii de sarcina fara uti-
lizarea campurilor magnetice, doar prin modificarea potentialelor de confinare. In
aceastd analiza, am studiat atat cazul uni-particuld, cat si cazul bi-particuld (cu interactie
electrostatica).

Cand campul este orientat de-a lungul directiei ¢y, sarcina este treptat directionata
cdtre terminalele de intrare, asa cum se poate observa in Figura 6.7. Cand campul
in plan este orientat de-a lungul directiei ¢;, comutarea are loc intre terminalele ex-
terioare de-a lungul directiei verticale. La valori maxime ale cAmpului electric, ter-
minalele exterioare de intrare sunt cele mai populate. Se observa cad terminalul de
iesire este de obicei neocupat dacd este plasat in mijlocul regiunii active. Deoarece in
Figura 6.7 (b) terminalul de iesire este plasat in jumadtatea superioard, acesta retine o
cantitate considerabild de sarcind.

In concluzie, controlul asupra stdrilor multi-electronice se traduce in modificarea
potentialului de confinare, care va ghida sarcina cdtre unul dintre terminale. Un
camp electric aplicat in planul structurii va creste localizarea de sarcina intr-un ter-
minal anume, astfel incat electronii pot tunela intr-un anumit registru de puncte
cuantice. In acest context, interconexiunile cuantice pot functiona si ca un comuta-
tor bidirectional.
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6.4 Nanotranzistorul dublu-canal

R >> Rezultatele principale din aceastd sectiune au fost publicate in [14]

Design-ul unor dispozitive de tip nanoFET cu performante sporite din punct de
vedere al comutdrii curentului de drena este de interes major pentru dezvoltarea
arhitecturilor de calcul numeric. Dimensiunile reduse la scala nanometrica induc
o serie de efecte nedorite, precum tunelarea sursa-drena in cazul dispozitivelor cu
canal scurt.

In cadrul acestui capitol este analizata configuratia unui nanoFET cu canal dublu,
ilustrat in Fig. 6.8. Aceasta configuratie permite o buna comutare a curentului de
drena, care este controlat de un efect de matching intre undele quasi-stationare din
cele doua canale. Functia de transmisie indicata in Fig. 6.9 prezinta o serie de oscilatii
corespunzdtoare conditiei de matching, cu maxime corespunzatoare situatiei in-phase
si minime pentru situatia out-of-phase.

Este analizata functia de transmisie pentru o configuratie tipica: dimensiunea
laterala a contactelor sursa / drena D¢ = 3 nm, largimea barierei centrale Dp = 2
nm, indltimea barierei Vg = 2 eV, lungimea canalului L = 30 nm, masa efectiva
m* = 0.32my. Prin aplicarea potentialelor de drena (V) si poarta (V,) potentialul de
imprdastiere se modifica si, odata cu acesta, curentul de drena, I;(V;, Vg). Potentialul
electrostatic este determinat, intr-o prima aproximatie, prin rezolvarea ecuatiei Pois-
son cu conditii la capete fixate de potentialele asociate contactelor. Pentru rezolvarea
eficienta a ecuatiei Poisson in doua dimensiuni, cu un grid destul de fin, am utilizat
pachetul Python scipy, mai exact rutina de rezolvare a sistemelor liniare de ecuatii
bazata pe matrici sparse. La acesta se adauga offsetul de banda generat de bariera
de potential in regiunea de impréstiere.

Functia de transmisie este determinata folosind doua coduri diferite, R-matrix
si KWANT, care descriu problema de imprdstiere. Kwant este un pachet Python
realizat pentru simulari numerice ale proprietatilor de transport, cu calcule bazate

1

Us/2 Up

FIGURE 6.8: NanoFET cu canal dublu, in care electronii din canalul

inferior (de sursa) tuneleaza in canalul superior (de drena). Prin

actiunea potentialelor aplicate pe portile top-gate si bottom-gate, tran-
sistorul poate trece din stare ON in stare OFFE.
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FIGURE 6.9: Functia de transmisie sursa-drena fdra potentiale apli-

cate, (V,Vg) = (0,0). Este realizata o analiza comparativa intre

metoda matricii R si pachetul software KWANT. Functia de trans-

misie sursa-drena la V; = 0eV si Vo = 0,0.1,0.2eV. Comparatie
intre rezultatele obtinute cu Kwant si matricea R.

pe modelul electronilor strans legati ("tight binding model"). Prin intermediul li-
brériei se pot calcula functia de transmisie, conductanta, curentul de spin, functiile
de unda, matricea de imprastiere, functiile Green, etc. Pachetul Kwant are mai multe
avantaje pentru utilizator: gradul de transparentd in legdturd cu conceptele funda-
mentale din domeniul transportului cuantic, precum si controlul asupra structurii
si simetriei retelei, tipul de electrod, gradul de libertate de spin, simetria electron-
gol. Intr-o maniera similara cu matricea R, sistemul cuantic este impartit in zona
de imprastiere, la care sunt atasati electrozi semi-infiniti descrisi de o retea period-
ica, semi-infinita. Electrozii sunt ghiduri de unda pentru starile de intrare care se
propaga in zona centrala, iar conductanta sistemului este calculata in cadrul for-
malismului Landauer-Buttiker. Transportul coerent intr-un dispozitiv de tip multi-
terminal poate fi descris si in cadrul formalismului matricii R. Transportul coerent
in sistemele bidimensionale este, de obicei, caracterizat de o functie de transmisie cu
variatii bruste, iar metoda matricii R oferd o abordare eficienta din punct de vedere
computational pentru rezolvarea problemei de imprdastiere. Premisa formalismului
este ca sistemul cuantic poate fi impadrtit intr-o regiune de imprastiere, conectata la
electrozi. Primul pas este rezolvarea problemei Wigner-Eisenbud, care corespunde
diagonalizdrii Hamiltonianului din zona de imprastiere, cu conditii cunoscute la
frontiera. Ulterior, este calculata matricea R, din care rezulta direct matricea S si
implicit functia de transmisie a sistemului. Formalismul matricii R a fost aplicat pe
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FIGURE 6.10: Functiile de undd corespunzatoare situatiilor in-phase si

out-of-phase, care corespund unui maxim si, respectiv, unui minim in

functia de transmisie. Functiile de unda au fost calculate in cazul fara
potentiale aplicate, (Vy, V) = (0,0),1a V;, = 2¢eV si m.pr = 0.32mq

o multitudine de sisteme, precum nanotranzistorii balistici, firele cuantice, tranzis-
torii de tip Datta-Das, sau nanofirele de tip core-shell. In regiunea de imprastiere,
potentialul poate fi modificat in functie de caracteristicile sistemului, poate fi addu-
gat un cdAmp magnetic si interactie spin-orbita.

In timp ce acuratetea modelului bazat pe matricea R depinde de numarul de
componente din baza Fourier, pachetul KWANT devine comparabil cu un model
continuu odatd cu micsorarea constantei de retea. Pentru nanotranzistorul studiat,
am evaluat eficienta ambelor abordari computationale in mai multe cazuri. Functiile
de transmisie reprezentate in Fig. 6.9 indica rezultate foarte asemdandtoare pentru
cele doua metode, sugerdnd o buna acuratete de calcul. De asemenea, se observa o
scddere in transmisie odatd cu aplicarea unui potential simetric pe cele doua porti,
dupa cum se vede in Figura ??

In continuare, folosind avantajele calcului paralel, este determinat ;(V;, V) pen-
tru 2000 de perechi (V;, V;). Rezultatul este indicat in Fig. 6.11. Prin marirea
potentialului de drena, se obtin platouri de quasi-saturatie in curentul de drena,
dupd cum se poate observa in Fig.6.11b. Pe de alta parte, cresterea potentialului de
poarta V, conduce la o scddere a functiei de transmisie ti, concomitent a curentu-
lui de drena. Astfel, transistorul trece din starea ON in stare OFF. Aceasta tranzitie
este accentuata de prezenta barierei centrale in configuratia nanoFET-ului cu dublu
canal.

Rezolvarea problemelor de impréstiere necesita resurse importante atunci cand
numarul de instante creste mult, dar si atunci cand se doreste o acuratete mare de
calcul, in prezenta unor potentiale cu variatie rapida (e.g. bariera de potential din
zona centrala). Prin urmare au fost investigate metode de invdtare automata capa-
bile sa reproducd dependenta curentului de drena de potentialul de imprastiere si,
implicit, de potentialele aplicate pe electrozi.

In prima faza, am testat aplicabilitatea retelelor neuronale artificiale ("artificial
neural networks") pentru determinarea curentului de drena din valoarea potentialelor
de poarta si drena, iar pentru implementarea arhitecturii retelei am folosit pachetul
Tensorflow. In urma realizarii simuldrilor numerice bazate pe formalismul matricii
R, am avut la dispozitie un set de 2600 de date pentru (V;, Vg, I;), pe care l-am im-
partit in 2080 de date de antrenare (80% din setul complet de date) si 520 de date
de test (20%). Dintre datele pentru antrenare, un procent de 20% au fost utilizate
de retea pentru validare, un proces prin care modelul isi evalueazd performanta in
timp real in timpul procesului de "backpropagation" si scade probabilitatea de "over-
fitting". Potentialul de poarta aplicat a fost variat intre 0 eV si 0.25 eV, cu un pas de
de 0.005 eV, iar potentialul de drena a avut valori cuprinse intre 0 eV si 0.1¢eV, cu
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FIGURE 6.11: Dependenta curentului de drena I; ca functie de
potentialele aplicate pe drena (V;) si portile top-gate (Vg /2) si bottom-
gate (— Vg /2).

un pas de 0.002 eV. Pentru optimizarea procesului de invitare al retelei neuronale,
atat datele de intrare cat si datele de iesire, care trebuie prezise, sunt preprocesate.
Preprocesarea datelor presupune scalarea acestora, verificarea distributiei statistice
si eliminarea posibilelor date eronate. De asemenea, sistemele analizate de modelul
de invétare automata trebuie sa fie similare, deci in cazul studiat am pdstrat con-
stante valorile pentru potentialul de bariera, masa efectiva si dimensiunea canalului
nanotranzistorului.

Procesul de antrenare a fost realizat pentru 1200 de epoci, cu un batch size de 16,
iar optimizatorul folosit a fost ADAM. Acuratetea modelului este mdsurata folosind
coeficientul de determinare R?, care a fost calculat atat pe datele de test cat si pe
cele utilizate pentru antrenare. Urmadrind variatia coeficientului de determinare in
timpul antrendrii retelei, se poate pot evita cazurile in care modelul ajunge intr-un
stadiu de overfitting. Desi pentru multe dintre configuratiile sistemului curentul de
drena este nul, reteaua neuronala are o performanta foarte buna si coeficientul de
determinare ajunge la 99%, dupd cum se observa in Figura 6.12. Am testat aceeasi
arhitectura si pentru seturi de date de antrenare de dimensiuni reduse, cu Ny,iy =
1560, 1300, 780, iar coeficientul de determinare a rdmas la valori de peste 90%, desi
se observa o scddere evidenta a performantei modelului odata cu micsorarea setului
de date utilizat.

Prin antrenarea unui model de invdtare automata, problema prezicerii curentului
de drena intr-un nanotranzistor similar cu cel descris in simulari este simplificata in
mod semnificativ. Principalul avantaj este reducerea timpului de calcul, dar modelul
de invatare automata poate fi folosit si pentru modelarea acestui tip de nanodispoz-
itive.

Predictia functiei de transmisie cu retele neuronale convolutionale

Oscilatiile in functia de transmisie care se observa in figurile 6.9 si ?? sunt o car-
acteristica definitorie a nanotranzistorului dublu canal descris mai sus. Din acest
motiv, ne-am indreptat atentia si citre metode de invitare automata care ar avea ca-
pacitatea sa prezica functia de transmisie pe un interval ales. Retelele neuronale con-
volutionale au iesit in evidenta, deoarece sunt folosite in mod activ in procesarea de
imagini si stau la baza tuturor algoritmilor de clasificare de imagini sau de translatie
intre o imagine de input si de output. Pentru sistemul bidimensional prin care am
descris tranzistorul, datele de intrare sunt hartile de energie potentiala obtinute prin
rezolvarea ecuatiei Poisson. Am considerat intregul profil de potential electrostatic
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FIGURE 6.12: Analiza grafica a performantei retelelor neuronale

artificiale pentru prezicerea curentului de drena. Pe abscisa sunt

reprezentate datele reale, obtinute din simuldri, iar pe ordonata sunt
datele prezise de model.

al nanostructurii, inclusiv regiunile izolatoare ( "top gate insulator” si "bottom gate
insulator"). In comparatie, in simuldrile realizate cu matricea R si KWANT, a fost
luata in calcul doar zona de imprastiere, compusa din cele doua canale separate
de bariera de potential. Ecuatia Poisson a fost rezolvata cu un grid de 0.1, pentru a
scadea timpul de calcul, iar ulterior imaginile au fost reduse la un grid de 60/ cross60,
in scopul simplificarii procesului de antrenare al modelului. Datele de iesire au fost
functiile de transmisie in intervalul [0.2,0.4] eV. Deoarece valorile transmisiei sunt
intr-un interval de [10~%,1078] pentru nanotranzistorul cu bariera de 1 ¢V, am luat
logaritmul in baza 10 al valorilor, inmultit cu (—1) pentru a avea un set de valori
pozitive de prezis. De asemenea, transmisia a fost mediata pe intervale de 10~ V..
Structura arhitecturii modelului bazat pe CNNs este prezentata in tabelul ??, unde
sunt specificate si dimensiunile vectorilor de input si output, structura straturilor
convolutionale si a numdarului de neuroni din straturile intermediare are retelei neu-
ronale clasice, precum si functiile de activare. Reteaua a fost antrenata pentru 6000
de epoci, cu un batch size de 32, iar optimizatorul ales a fost ADAM, cu o rata de
invatare de 107%. Am avut in total un set de 5000 de date, dintre care 10% au fost
folosite pentru test si 20% pentru validare. Pentru a evalua performanta modelului,
am folosit coeficientul de determinare R? si am obtinut o valoare de 92% (Figura ??).
Cateva dintre rezultatele obtinute pentru setul de date de test pot fi vizualizate in
Figura 6.13.
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FIGURE 6.13: Serie de rezultate reprezentative in urma antrendrii

modelului CNN. Pe coloana din stanga figureaza harta de potential

electrostatic, iar in dreapta sunt functiile de transmisie reale si prezise.

Se observad cd erorile in predictie apar in regiunile de energie in

care transmisia prezintd variatii bruste sub forma de peak-uri inguste
(figura c)).
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Dispozitive penru sortarea stdrilor cuantice

7.1 Sorter cuantic probabilistic

Sistemul pe care il propunem aici ca o versiune concreta a sorterului cuantic este
definit ca un sistem mezoscopic 2D multi-terminal, avand un singur terminal de
intrare si patru terminale de iesire. Particula incidentd este descrisd, din punct de
vedere cuantic, prin doud numere cuantice: spinul si impulsul transversal. Astfel,
starea incidentd poate fi descrisd ca o superpozitie de |k,0%), unde v = 1,2si 0, =
T4

In referintele [15, 16], sorterul cuantic selecteaza particulele caracterizate de pro-
prietatea |s) a sistemului cuantic si le directioneaza citre acelasi port de iesire, de-
numit |s). In cazul dispozitivului de tip quantum sorter propus de noi, lucrdm ex-
clusiv in cadrul uni-particula si presupunem cd, intr-un context experimental, se
injecteazd secvential mai multi electroni cu aceeasi energie, dar cu valori diferite
pentru modurile transversale si spin. Dupd repetarea acestui proces, fiecare dintre
cele patru stari posibile de intrare ale particulei incidente este transmisa cdtre un
terminal de iesire diferit. Obiectivul nostru in acest studiu este sd definim un sis-
tem care functioneaza ca un sorter cuantic probabilistic intr-un mod concret, prin
alegerea unui Hamiltonian in zona de impréstiere care permite dispozitivului sd se-
pare starile proprii in mai multe porturi de iesire. In acest scop, identificarea unei
stdri cuantice nu implicd mdasurarea unei observabile, ci detectarea unei particule
intr-un anumit terminal de iesire. Desi dispozitivul propus de noi nu este reversibil,
mentinem denumirea de , sorter cuantic”, deoarece descrie cel mai bine scopul dis-
pozitivului propus.

Dispozitivul pe care il propunem este definit pe o regiune de forma patrata cu
dimensiunile Ly = L, = L = 2d = 1um, care este impartita in trei regiuni: con-
tinuarea celor doud contacte (stdinga, x < —3d/4 si dreapta, x > 3d/4), si regiunea
activd din centru. Zonele de contact din regiunea de imprdstiere au caracteristi-
cile contactelor ideale semi-infinite. Contactele sunt definite prin gropi cuantice cu
potential constant de latime w; = 3d/10 = 150 nm, obtinute prin excluderea unor
domenii didntr-o dintr-o barierd de potential de inaltime V;, = 100 meV, iar distanta
dintre doud contacte consecutive este ws = d/5 = 100 nm. Realizdm simuldrile pe
un material cu masa efectivd micd (anume InSb, cu m* = 0.023m) pentru a creste
separarea dintre nivelele cuantice.
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FIGURE 7.1: Modelul de sorter cuantic multi-terminal si o

reprezentare calitativd a probabilitdtilor de transmisie in cazurile

ideal si probabilistic. Ideal, fiecare mod de intrare este transmis intr-
un terminal de iesire separat.

In regiunea activa, o bariera de potential de forma triunghiulara actioneaza ca un
centru de impréstiere care ghideaza electronii cdtre contactele de iesire. Dimensiu-
nile triunghiului central si indltimea barierei sunt parametri pe care i reglam pentru
a gasi configuratia ideald a sorterului cuantic. Forma acestui centru de imprastiere
poate fi, de asemenea, modificatd cu ajutorul tensiunilor aplicate pe contactele supe-
rioare intr-un setup experimental. Pentru o separare clara intre componentele spin-
ului "up" si "down", considerdm o barierd magnetica deasupra contactelor de iesire,
care induce o despicare Zeeman de Vz = £100 meV. Se compenseazd ulterior cu un
potential electrostatic egal cu jumadtate din despicarea Zeeman. Astfel, nivelurile de
energie corespunzdtoare uneia dintre componentele de spin vor ramane neschim-
bate, in timp ce pentru cealaltd componenta de spin, nivelurile de energie se vor
deplasa cdtre energii mai mari, conducand esentialmente la o limitare a componen-
tei respective de spin.

Transportul de sarcind si spin in sistem este descris in cadrul metodei R-matrix,
care a fost detaliata in tezd. Acest formalism are ca scop un calcul eficient al functiei
de transmisie pentru o gamad largd de energii, iar implementarea sa numerica per-
mite si paralelizarea codului (folosind biblioteca MPI), astfel incat putem studia mul-
tiple configuratii ale sistemului. Metoda permite usor includerea interactiei spin-
orbitd de tip Rashba, a cimpurilor magnetice si modificarea potentialului in regiunea
de imprastiere. In pasul final, sunt calculate matricele R si S, care conduc la functia
de transmisie prin sistem la orice energie aleasa.

Ecuatia Schrodinger independentd de timp care defineste problema de imprdstiere
in intregul sistem este:

HY(r) = E¥(r), reQoUQ;

cu conditii de frontierd asimptotice pentru canalele de intrare/iesire. Hamiltonianul
in regiunea de imprastiere include potentialul de imprastiere si termenul de cuplaj
spin-orbita (Rashba SOI):
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FIGURE 7.2: Raporturile minime pentru serie de Nscat = 100 de

configuratii, diferentiate prin parametrul /.. Rezultatele sunt date

pentru doud seturi diferite de dimensiuni ale bazei: (a) Npx X Ny, =

50 x 50, Ny x N; = 200 x 200. Rezultatele sunt similare, prin urmare

calculele converg. Sdgeata rosie marcheaza sistemul de referintd, care

duce la un sorter cuantic probabilistic foarte eficient (obtinut pentru
h, = 60 nm).

12
2m*
unde P reprezintad un set de parametri ajustabili legati de geometria potentialului de
imprdstiere si de indltimea barierei centrale pe care o induce. Prin varierea acestor
parametri, cautam o configuratie ideala de sorter cuantic.

Hamiltonianul pentru contactul de intrate este:

Ho = —

+V<I‘ € Qo;P)

2
Hs:() -

s—0 (r € Q), (7.1)

unde V; (r € ()) este potentialul de confinare in contacte, avand o componenta lon-
gitudinald translational invariantd in directia transportului si o componenta transver-
sald care da nastere modurilor transversale in contacte.

In contactele de iesire, am adaugat termenul Zeeman pentru a facilita separarea
diferitelor stari de spin:

40 160 200
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FIGURE 7.3: Stanga: Functiile de imprastiere. Dreapta: Functiile de
transmisie in terminelele 1 si 2.
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unde E, = 50- 1073 eV.

Sistemul de tip sorter cuantic poate fi analizat si prin modele bazate pe formal-
ismul electronilor stransi legati. Hamiltonianul de tip tight binding poate fi scris
astfel:

H= Y ““oli0) o]+ ¥ Violio)io'|+ ¥ %Ba li, o) (i'’|,
(ify, o0’ ieS,o0’ ieZ,oo’

(7.3)
unde suma peste (ij) este pentru vecinii de ordinul I, (¢p, ') denota matricea iden-
titate si vectorul Pauli (o = (0, 0y, 0;)) si B este campul magentic extern aplicat in
plan. S denota intreaga regiune de imprastiere iar Z acopera doar regiunea in care
efectul Zeeman este luat in considerare.
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7.2 Sorter cuantic topologic

Procesarea informatiei in dispozitivele electronice se realizeaza utilizand arhitec-
tura CMOS (complementary metal oxide semiconductor), insa provocdrile asoci-
ate scalarii ar putea deveni insurmontabile din cauza constrangerilor fizice. Atat
cercetdtorii, cat si inginerii cautd implementdri de dispozitive care sd stabileasca un
nou standard pentru calculul eficient si cu consum redus de energie, iar interesul
pentru noi categorii de materiale a crescut exponential in ultimii ani. Din aceasta
perspectiva, materialele topologice sunt promitdtoare datorita proprietatilor fizice
discutate in detaliu in teza. Aceste proprietdti care fac izolatorii topologici (TIs)
potrivite pentru tranzistori cu consum energetic redus, dispozitive care functioneaza
ca filtru de spin si arhitecturi pentru calcul cuantic deschid calea cdtre o revolutie
tehnologica , post-CMOS” [17].

In sectiunea anterioara, am simulat o gama larga de sisteme candidate si am val-
orificat pe deplin resursele computationale disponibile pentru a identifica o configuratie
ideald pentru prototipul dispozitivului de sortare a starilor cuantice. Aceasta sectiune
este dedicatd exclusiv simuldrilor sistemelor hibride triviale si topologice, modelate
prin intermediul Hamiltonianului BHZ.

Simuldrile de transport cuantic au fost realizate utilizand pachetul Python Kwant.
Sistemul bidimensional a fost creat intr-un mod similar cu sorterul cuantic proba-
bilistic prezentat in sectiunea precedentd, dar folosind o biblioteca cunoscutd sub de-
numirea de kwant.continuum, care faciliteaza discretizarea hamiltonianului. Aceasta
bibliotecd permite utilizatorului sa scrie hamiltonianul sub forma unei expresii sim-
bolice, sa specifice simetria retelei si constanta retelei care defineste gridul, iar dis-
cretizarea este efectuati automat.In cazul nostru, am utilizat un hamiltonian BHZ
dependent de pozitie pentru a descrie atat regiunile triviale, cat si cele topologice
ale dispozitivului.

Hamiltonianul BHZ este implementat in codul Python dupa cum urmeaza:

# BHZ hamiltonian

bhz_continuum = ’’’
+ mu * kron(sigma_0, sigma_0)

+ M * kron(sigma_0, sigma_z)
- B x (k_x**2 + k_y*x2) * kron(sigma_0, sigma_z)
- D * (k_x**2 + k_y**2) * kron(sigma_0, sigma_0)
+ A * k_x * kron(sigma_z, sigma_x)

A x k_y * kron(sigma_0, sigma_y)

>

|
-

In forma matriceala:

e+ M(k) Ak 0 0
_ Ak, e — M(k) 0 0
H= 0 0 g +Mk)  —Ak, @4
0 0 —Ak_ e — M(k)

unde k = (ky, ky), ex = C = D(kx +kj), M(k) = M(x,y) — B(ki + k), ks = k£ ik,
si A, B,D, si M sunt parametrii care descriu structura e benzi a heterotructurii de
HgTe/CdTe. Considerdam urmatoarele valori: A = 364.5meV -nm, B = —686 meV -
nm?, D =0,C = 0and M = +10meV. Fazele topologica se diferentiaza de cea triv-
iald prin semnul parametrului M, care, in cazul structurilor de HgTe/CdTe, este de-

terminat de latimea heterostructurii. De obicei, parametrul D este —512, meV - nm?,
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U, =12 meV

- Metallic gates
- Topological region
- Trivial region

Uy =19 meV

FIGURE 7.5: Dreapta: O schemd 3D a sorter-ului cuantic topologic.

Stanga: Densitatea locald de stdri in trei cazuri: (a) Uy = 0 meV,

(b) Uy = 12, meV, (c) Uy = 19 meV, cu densitatea locald de stari

in regiunea centrald. Se observa ca pentru Uy € [12,19] meV trans-

portul se realizeaza prin stdri de margine, caracteristice izolatorilor
topologici.

dar consideram D = 0 pentru a obtine o structura de benzi simetrica in jurul valorii
Er = 0. Pentru a lua in considerare efectul portii electrostatice, trebuie addugat un
termen diagonal in matricea Hamiltonianului:

H = Hpnz + eVolyxy

eV, 0 0 0
0 eV, 0 0 (7.5)
where eVelyny = 8
g 0 0 eV, 0
0 0 0 eV

Functia de unda intr-un sistem TI descris de modelul BHZ cu patru benzi este
un spinor cu patru componente ¥ (x, y). Problema de valori proprii este discretizata
pe o retea patratd cu o constantd a, care defineste distanta dintre nodurile gridului
in directiile x si y. Alegerea constantei retelei reprezintd un compromis intre costul
computational al unui grid mai fin si acuratetea pe care aceasta o ofera. Hamiltoni-
anul discret poate fi scris astfel:

[ Bo
Hjt = | Mo. —4 a;} )
mm | Boz | iAoy
e Y I
pmm+1 _ [ Boz 1Ay (7.6)
nn | a2 2a |’
Hy"y = <Hz1nn—1+1) /

Hm,m—l _ Hm,m—H *
nn - nn

unde oy, 0y, 0; reprezintd matricile Pauli. Procedura de discretizare utilizatd de bib-
lioteca Kwant a fost detaliatd in cadrul tezei.
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Prima parte a tezei s-a concentrat pe introducerea conceptelor teoretice fundamen-
tale utilizate in transportul cuantic si a evidentiat principalele metode si programe
de simulare pe care le-am utilizat. Metodele computationale utilizate in aceasta teza
au fost prezentate in detaliu in primele capitole, de la teoria functionalei de densi-
tate, pana la metoda matricii R. Avand in vedere ca in aceastd lucrare am combinat
instrumentele conventionale de simulare cu tehnici de invitare automatd, am in-
trodus si metodele ML utilizate frecvent, bazate pe retele neuronale artificiale. Pe
parcursul partii teoretice a tezei, au fost prezentate si aplicatii ale metodelor discu-
tate. Pentru a exemplifica utilizarea unor astfel de instrumente de simulare si tehnici
ML, am prezentat rezultate originale obtinute prin colaborarea cu grupul de fizica
computationald de la IFIN-HH.

A doua parte a tezei introduce in detaliu cercetdrile realizate privind transportul
coerent in sisteme cuantice de dimensionalitate redusa, concentrandu-se pe dispozi-
tive cu potential in domeniul procesdrii informatiei cuantice. Rezultatele sunt struc-
turate astfel Incat sa evidentieze procesul de cercetare, incepand cu sisteme multi-
particula simple pana la configuratii multi-terminal cu potential ridicat de integrare
in dispozitive spintronice si o noud clasda de nanotranzistori cu consum energetic
redus.

In primul rand, am revizuit succint rezultatele originale din [11], unde am prezen-
tat o extindere a formalismului matricii R catre probleme de imprdastiere bi-particula.
Apoi, ne-am concentrat pe cercetdri orientate cdtre partea computationala care vizeaza
sisteme bidimensionale. Am inceput studiul dispozitivelor de dimensionalitate re-
dusa rezolvand o clasd largd de probleme cu doi electroni[12]. Utilizand tehnica
diagonalizdrii exacte, am rezolvat problema bi-particula cu precizie ridicatd si am
obtinut densitatile de sarcina si spin, alaturi de spectrele de energie. Cuplate cu al-
goritmi ML bazati pe retele neuronale artificiale, abordarea explorata in [12] poate
asista procesul de proiectare a unor dispozitive cuantice de dimensionalitate redusa.
Metodele pot fi extinse la sisteme unde calculul exhaustiv al starilor multi-particula
este numeric imposibil. In plus, am investigat sisteme periodice si am reprodus
structura de benzi a retelelor Lieb. Aceasta indicd o directie catre dispozitive recon-
figurabile. Am ardtat cd, modificind forma gropilor de potential, structura de benzi
poate fi ajustatd intr-o retea de tip Kagome.
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De asemenea, am explorat dispozitive 2D cu forme neuromorfe, descrise in cadrul
formalismului multi-particula, cuplate cu aborddri de invdtare automata bazate pe
c¢GANSs [13]. Am propus un dispozitiv bidimensional reconfigurabil, potrivit pentru
optimizarea procesului de proiectare al sistemelor neuromorfe si care functioneaza
ca un sistem multi-terminal reprogramabil pentru transferul de sarcind intre registri
de puncte cuantice.

In continuare, am studiat proprietatile de transport ale nanotranzistorilor cu
efect de cdmp, cu tunelare rezonanta laterala intre doud canale de conductie paralele.
Au fost puse in evidenta peak-uri de tunelare rezonantd inguste in jurul tensiunii de
control zero, care permit comutarea curentului de drena cu tensiuni de control mici
si deschid calea cdtre aplicatii cu consum redus de energie. Rezultatele simuldrilor,
realizate in cadrul formalismelor matricii R si modelului de tip tight-binding s-au
aliniat cu rezultatele teoretice prezentate in detaliu in [14].

In ultimul capitol al sectiunii de rezultate, am discutat un sistem mezoscopic
bidimensional care functioneaza ca un sorter cuantic probabilistic. Prin alegerea
unui Hamiltonian de imprastiere adecvat, dispozitivul separd stdrile proprii in mul-
tiple porturi de iesire. Pentru a calcula functiile de transmisie per mod si spin,
am utilizat formalismul matricii R si am comparat rezultatele cu simuldrile Kwant.
Stdrile de intrare sunt quditi cu patru grade de libertate, definite de impulsul transver-
sal si componenta spinului. Un parametru geometric ajustabil defineste potentialul
de imprastiere, iar QS a fost optimizat in functie de acest parametru. Considerdm ca
aceastd abordare poate fi utilizatd pentru realizarea practicd a unui astfel de dispoz-
itiv. Am extins aceastd propunere la sisteme exotice, bazate pe izolatori topologici
bidimensionali descrisi in cadrul modelului BHZ. Un astfel de sorter cuantic topo-
logic ofera o separare si mai bund intre mod si spin si poate functiona ca un filtru de
spin aproape ideal.

Subiectele de cercetare introduse in aceastd tezd isi propun sa ofere perspec-
tive noi asupra unui paradigme eficiente de modelare a dispozitivelor bidimension-
ale, care exploateazd metode numerice complementare de transport cuantic in tan-
dem cu tehnici de invatare automatd. Manipularea spinului si sarcinii, controlul
functiei de undd electronice si o intelegere profundd a fenomenelor cuantice care
guverneazd transportul in sisteme de dimensionalitate redusa sunt esentiale pen-
tru proiectarea inversd eficientd a dispozitivelor. Considerdm cd abordarea pe care
am evidentiat-o in aceastd tezd, care integreazd metode computationale avansate cu
tehnici de invdtare automatd pentru a obtine noi perspective fizice, ar putea conduce
la proiectarea sistemelor mezoscopice cu multiple aplicatii in tehnologia informatiei
cuantice.



[1]

2]

3]

[4]

[5]

[6]

[7]

[8]

[9]

[10]

[11]

49

Bibliography

Walter Kohn. “An essay on condensed matter physics in the twentieth cen-
tury”. Reviews of Modern Physics 71.2 (1999), S59.

Edwin Bedolla, Luis Carlos Padierna, and Ramén Castaneda-Priego. “Ma-
chine learning for condensed matter physics”. Journal of Physics: Condensed
Matter 33.5 (2020), 053001.

P. Hohenberg and W. Kohn. “Inhomogeneous Electron Gas”. Phys. Rev. 136
(3B Nov. 1964), B864-B871. DOI: 10 . 1103 /PhysRev . 136 . B864. URL: https :
//link.aps.org/doi/10.1103/PhysRev.136.B864.

W. Kohn and L. J. Sham. “Self-Consistent Equations Including Exchange and
Correlation Effects”. Phys. Rev. 140 (4A Nov. 1965), A1133-A1138. DOI: 10 .
1103 /PhysRev . 140 . A1133. URL: https://1link. aps . org/doi/10.1103/
PhysRev.140.A1133.

McCulloch W.S. and Pitts W. “A logical calculus of the ideas immanent in
nervous activity”. The bulletin of mathematical biophysics 5 (1943), 115-133. DOI:
10.1007/BF02478259.

ROSENBLATT FE. “The perceptron: a probabilistic model for information stor-
age and organization in the brain”. Psychol Rev. 65 (1958), 386—408. DOI: doi :
10.1037/h0042519.

MIT. Introduction to Machine Learning. 2024. URL: https://introml.mit.edu/
_static/spring24/LectureNotes/6_390_lecture_notes_spring24.pdf.

Mehdi Mirza and Simon Osindero. Conditional Generative Adversarial Nets. 2014.
arXiv: 1411.1784 [cs.LG]. URL: https://arxiv.org/abs/1411.1784.

Phillip Isola, Jun-Yan Zhu, Tinghui Zhou, and Alexei A. Efros. Image-to-Image
Translation with Conditional Adversarial Networks. 2018. arXiv: 1611.07004 [cs.CV].
URL: https://arxiv.org/abs/1611.07004.

Calin-Andrei Pantis-Simut, Amanda Teodora Preda, Lucian Ion, Andrei Manolescu,
and George Alexandru Nemnes. “Mapping confinement potentials and charge
densities of interacting quantum systems using conditional generative adver-
sarial networks”. Machine Learning: Science and Technology 4.2 (May 2023), 025023.
DOI: 10.1088/2632-2153/acd6d8. URL: https://dx.doi.org/10.1088/2632-
2153/acd6ds.

Dragos-Victor Anghel, Amanda Teodora Preda, and George Alexandru Nemnes.
“The R-matrix formalism for two-particle scattering problems”. Physics Letters
A 425 (2022), 127865. 1SSN: 0375-9601. DOT: https://doi.org/10.1016/7.
physleta.2021.127865. URL: https://www.sciencedirect.com/science/
article/pii/S0375960121007295.


https://doi.org/10.1103/PhysRev.136.B864
https://link.aps.org/doi/10.1103/PhysRev.136.B864
https://link.aps.org/doi/10.1103/PhysRev.136.B864
https://doi.org/10.1103/PhysRev.140.A1133
https://doi.org/10.1103/PhysRev.140.A1133
https://link.aps.org/doi/10.1103/PhysRev.140.A1133
https://link.aps.org/doi/10.1103/PhysRev.140.A1133
https://doi.org/10.1007/BF02478259
https://doi.org/doi:10.1037/h0042519
https://doi.org/doi:10.1037/h0042519
https://introml.mit.edu/_static/spring24/LectureNotes/6_390_lecture_notes_spring24.pdf
https://introml.mit.edu/_static/spring24/LectureNotes/6_390_lecture_notes_spring24.pdf
https://arxiv.org/abs/1411.1784
https://arxiv.org/abs/1411.1784
https://arxiv.org/abs/1611.07004
https://arxiv.org/abs/1611.07004
https://doi.org/10.1088/2632-2153/acd6d8
https://dx.doi.org/10.1088/2632-2153/acd6d8
https://dx.doi.org/10.1088/2632-2153/acd6d8
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.physleta.2021.127865
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.physleta.2021.127865
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0375960121007295
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0375960121007295

50

Bibliography

[12]

[14]

George Alexandru Nemnes, Tudor Luca Mitran, Amanda Teodora Preda, Iu-
lia Ghiu, Mihai Marciu, and Andrei Manolescu. “Investigation of bi-particle
states in gate-array-controlled quantum-dot systems aided by machine learn-
ing techniques”. Physica Scripta 97 (2022), 055813. DOI: 10.1088/1402- 4896/
acbff6. URL: https://dx.doi.org/10.1088/1402-4896/ac5ff6.

Amanda Teodora Preda, Calin-Andrei Pantis-Simut, Mihai Marciu, Dragos-
Victor Anghel, Alaa Allosh, Lucian Ion, Andrei Manolescu, and George Alexan-
dru Nemnes. “Design of Nanoscale Quantum Interconnects Aided by Condi-
tional Generative Adversarial Networks”. Applied Sciences 14.3 (2024). ISSN:
2076-3417. URL: https://www.mdpi.com/2076-3417/14/3/1111.

Ulrich Wulf, Amanda Teodora Preda, and George Alexandru Nemnes. “Trans-
port in a Two-Channel Nanotransistor Device with Lateral Resonant Tunnel-
ing”. Micromachines 15.10 (2024). 1SSN: 2072-666X. DOI: 10.3390/mi15101270.
URL: https://www.mdpi.com/2072-666X/15/10/1270.

Iulia Ghiu. “Simultaneous sorting many quDits using different input ports”.
Quantum Information Processing 18.9 (2019), 285. DOI: 10. 1007 /s11128-019-
2395-2. URL: https://doi.org/10.1007/s11128-019-2395-2.

Radu Ionicioiu. “Sorting quantum systems efficiently”. Scientific Reports 6.1
(2016), 25356. DOI: 10 . 1038/ srep25356. URL: https://doi.org/10.1038/
srep25356.

Matthew ] Gilbert. “Topological electronics”. Communications Physics 4.1 (2021),
70.


https://doi.org/10.1088/1402-4896/ac5ff6
https://doi.org/10.1088/1402-4896/ac5ff6
https://dx.doi.org/10.1088/1402-4896/ac5ff6
https://www.mdpi.com/2076-3417/14/3/1111
https://doi.org/10.3390/mi15101270
https://www.mdpi.com/2072-666X/15/10/1270
https://doi.org/10.1007/s11128-019-2395-2
https://doi.org/10.1007/s11128-019-2395-2
https://doi.org/10.1007/s11128-019-2395-2
https://doi.org/10.1038/srep25356
https://doi.org/10.1038/srep25356
https://doi.org/10.1038/srep25356

2D
3D
2DEG
AIMD
ANN
BHZ
CNN
DFT
ED
GAN
¢GAN
HF
HK
KS

LB
ML
NEGF
NN
NNN
QD
QHE
QI
STM
SQHE
TB
TCM
TI
WFM

51

Lista de abrevieri

Two-dimensional
Three-dimensional
Two-dimensional electron gas

Ab initio molecular dynamics
Artificial Neural Networks
Bernevig-Hughes-Zhang
Convolutional Neural Networks
Density functional theory

Exact Diagonalization

Generative Adversarial Networks
Conditional Generative Adversarial Networks
Hartree-Fock

Hoheberg-Kohn

Kohn-Sham

Landauer-Buttiker

Machine Learning
Nonequilibrium Green’s functions formalism
Nearest Neighbors

Next Nearest Neighbors
Quantum Dot

Quantum Hall Effect

Quantum Interconnect

Scanning Tunneling Microscope
Spin Quantum Hall Effect

Tight binding

Tunneling Current Map
Topological Insulator
Wavefunction matching






53

Listd de publicatii

1. D.V. Anghel, A. T. Preda, G. A. Nemnes. "The R-matrix formalism for two-
particle scattering problems". Physics Letters A 425 ,127865 (2022). DOI: https:
//doi.org/10.1016/j.physleta.2021.127865. AIS:0.469 IF: 2.6

2. G. A. Nemnes and T. L. Mitran and A. T. Preda and I. Ghiu and M. Marciu
and A. Manolescu. "Investigation of bi-particle states in gate-array-controlled
quantum-dot systems aided by machine learning techniques". Physica Scripta
055813, 055813 (2022). DOI: https://dx.doi.org/10.1088/1402-4896/ac5ff6.
AIS:0.465 IF: 2.9

3. C. A. Pantis-Simut and A. T. Preda and N. Filipoiu and A. Allosh, and G.
A. Nemnes. "Electric-Field Control in Phosphorene-Based Heterostructures".
Nanomaterials 12, 3650(2022) https://www.mdpi.com/2079-4991/12/20/3650.
AIS:0.712 IF: 5.3

4. C. A. Pantis-Simut and A. T. Preda and L. Ion and A. Manolescu and G. A.
Nemnes. "Mapping confinement potentials and charge densities of interact-
ing quantum systems using conditional generative adversarial networks". Ma-
chine Learning: Science and Technology 4, 025023 (2023) https://dx.doi.org/
10.1088/2632-2153/acd6d8 AIS: 2.148 IF: 6.8

5. A. T. Preda and C. A. Pantis-Simut and M. Marciu and D. V. Anghel and A
Allosh and L. Ion and A. Manolescu and G. A. Nemnes. "Design of Nanoscale
Quantum Interconnects Aided by Conditional Generative Adversarial Net-
works". Applied Sciences 14, 1111 (2024). https://www.mdpi.com/2076-3417/
14/3/1111. AIS: 0.428 IF: 2.5

6. M. Cosinschi and A. T. Preda and C. A. Pantis-Simut and N. Filipoiu and I. Ghi-
tiu, and M. Dulea, and L. Ion and A. Manolescu and G. A. Nemnes. "Collec-
tive dynamics of Ca atoms encapsulated in C60 endohedral fullerenes". Phys.
Chem. Chem. Phys. 26, 22090-22098 (2024). http://dx.doi.org/10.1039/
D4CP01048E. AIS: 0.624 IF: 2.9

7. U. Wulf and A. T. Preda and G. A. Nemnes. "Transport in a Two-Channel
Nanotransistor Device with Lateral Resonant Tunneling". Micromachines 15,
1270 (2024). https://www.mdpi . com/2072-666X/15/10/1270. AIS:0.490 IF:3.0

Total AIS: 5.336


https://doi.org/10.1016/j.physleta.2021.127865
https://doi.org/10.1016/j.physleta.2021.127865
https://dx.doi.org/10.1088/1402-4896/ac5ff6
https://www.mdpi.com/2079-4991/12/20/3650
https://dx.doi.org/10.1088/2632-2153/acd6d8
https://dx.doi.org/10.1088/2632-2153/acd6d8
https://www.mdpi.com/2076-3417/14/3/1111
https://www.mdpi.com/2076-3417/14/3/1111
http://dx.doi.org/10.1039/D4CP01048E
http://dx.doi.org/10.1039/D4CP01048E
https://www.mdpi.com/2072-666X/15/10/1270

	I Noțiuni teoretice relevante
	Introducere
	Introducere în transportul cuantic
	Metode computaționale pentru transport cuantic
	Metode de învățare automată în fizica stării condensate

	II Rezultate
	 Metoda matricii R pentru probleme de împrăștiere biparticulă
	Modelarea sistemelor cu dimensionalitate redusă
	Sisteme cuantice bidimensionale controlate de porți electrostatice
	Sisteme bidimensionale periodice
	Interconectarea dispozitivelor cuantice
	Nanotranzistorul dublu-canal

	Dispozitive penru sortarea stărilor cuantice
	Sorter cuantic probabilistic
	Sorter cuantic topologic

	Sumar si concluzii
	


