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Que és la simulacio quantica?

La computacio quantica ha experimentat un desenvolupament espectacular els darrers
anys. El nou paradigma de computacié aprofita les propietats de la mecanica quantica per
dur a terme calculs molt complicats de fer, si no impossibles, mitjangant ordinadors seguint
les regles de la fisica classica. Tanmateix, encara haurem de superar problemes
formidables abans de disposar d’ordinadors quantics que funcionin de manera semblant als
ordinadors classics a queé estem acostumats; és a dir, ordinadors que siguin universals (que
puguin abordar qualsevol problema), digitals i capagos d’autocorregir-se els errors sorgits
en els calculs per garantir la qualitat del resultat final. Es extremadament dificil fer
prediccions en un ambit tan dinamic, pero el consens actual és que caldran anys, potser
decades, abans que maquines quantiques tan sofisticades siguin una realitat.

No obstant aix0, per predir el resultat de problemes dificils no sempre soén necessaris
ordinadors quantics completament desenvolupats. Abans dels ordinadors classics
utilitzavem diverses eines perquée ens ajudessin a fer calculs complexos. Un exemple
excel-lent és 1’abac, 1'origen del qual encara es desconeix. Un altre exemple és 1'esfera
armil-lar, que es va inventar independentment a I’antiga Xina i a ’antiga Grecia, i que es va
utilitzar per predir el moviment de les estrelles i els planetes. Podem fer servir dispositius
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semblants perque ens ajudin a resoldre problemes de mecanica quantica dificils. Com que
aquests problemes son de naturalesa quantica, els dispositius corresponents naturalment
també ho seran. Va ser el fisic Richard Feynman qui va proposar per primera vegada
aquesta idea I'any 1981 i qui va encunyar el terme simuladors quantics per referir-s’hi [1].
Els simuladors quantics no sén res més que ordinadors quantics que tenen una finalitat
especial. De fet, a causa de les limitacions del maquinari quantic de qué disposem
actualment, actualment la majoria de dispositius de computacié quantica s’executen en
mode de simulacié quantica quan s’intenta obtenir un avantatge quantic respecte als
ordinadors classics.

Els simuladors quantics ens permeten resoldre problemes
quantics complexos que son senzills de formular pero dificils de
resoldre. Fins i tot els superordinadors classics més potents
poden trigar molt de temps —potser més que I'edat de
I'univers— a trobar-hi solucid

Els simuladors quantics ens permeten resoldre problemes quantics complexos perque, en
molts casos, son problemes molt senzills de formular, pero dificils de resoldre. En termes
fisics, el hamiltonia —I’operador de mecanica quantica associat a I’energia del sistema— és
molt senzill d’escriure, pero la mesura de 1'espai de Hilbert —el nombre de configuracions
de mecanica quantica que cal tenir en compte per descriure el sistema— és extremadament
gran. Es precisament per aixo que fins i tot els superordinadors classics més potents poden
trigar molt de temps —potser més que ’edat de I'univers i tot!— a trobar la solucié. Ara bé,
com que el problema és senzill de formular, es pot utilitzar un sistema quantic fisic per
dissenyar un model completament igual que el problema, deixar-lo evolucionar fins que
assoleixi I'estat d’interes i després mesurar-ne les propietats per obtenir la solucié del
problema quantic. Justament aixo és el que s’entén per resoldre el problema mitjangant la
simulaci6 quantica.

Quan es fa una simulacié quantica, és molt important poder dissenyar el model que ens
interessa amb molta precisio; dit en termes fisics, realitzar exactament el hamiltonia
objectiu sense cap terme espuri que pugui modificar el resultat. També és necessari exercir
un control optim de la inicialitzacié del sistema. Un altre aspecte clau és tenir un bon
metode per sondejar el sistema un cop feta la simulacid, per tal de llegir la resposta del
«calcul». L'ideal seria disposar de I’estat de cadascun dels components quantics del
sistema. Finalment, és fonamental poder escanejar els diferents parametres del hamiltonia
que s’ha realitzat, a fi de determinar com la solucié depén del seu valor. Es exactament aix{
com es fan les simulacions numeriques en la computacio classica; la diferéncia és que en la
simulacid quantica el calcul el fa el sistema quantic.
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Els requisits esmentats —optim disseny de models, inicialitzacié, sondeig i capacitat
d’escanejar de manera independent els diferents parametres del sistema— determinen quin
maquinari quantic és el més adequat per a la simulacié quantica. Ara com ara, les
plataformes experimentals més desenvolupades son els atoms neutres, els ions atrapats, els
circuits superconductors i els circuits fotonics. D’altra banda, els simuladors quantics
poden funcionar en mode digital o analogic. En principi, els simuladors digitals son més
flexibles, és a dir, més senzills de programar a I’hora d’abordar una gamma més amplia de
problemes. Pero atesa 1’absencia de protocols de correccié d’errors, els resultats es veuen
molt més afectats per les limitacions del maquinari. A diferéncia dels digitals, els
simuladors analogics s’han de reconfigurar quan s’aborden diferents tipus de problemes.
En canvi, sén molt més robustos davant de les imperfeccions del maquinari i actualment
permeten simular mesures de sistema molt més grans. A la practica, la tria d'una
plataforma experimental concreta i d'un enfocament analogic o digital depen molt del
problema exacte que es vulgui simular quanticament. A continuacid, ens centrarem en els
atoms neutres ultrafreds, que és el sistema amb el qual es va demostrar per primera
vegada la simulacid quantica i que a hores d’ara permet assolir les mesures més grans del
sistema.

Refredar, atrapar i obtenir imatges d’atoms neutres

Els gasos ultradiluits d’atoms neutres constitueixen una excel-lent plataforma per a la
simulacid quantica. Proporcionen de manera natural moltes particules identiques —els
atoms— que s’han de refredar a temperatures ultrafredes per entrar en el regim quantic.
Les primeres fases del refredament es poden aconseguir sense dificultats utilitzant lasers,
segons una invencié de S. Chu, C. Cohen-Tannoudji i W. Phillips, el treball dels quals va ser
reconegut amb el Premi Nobel de Fisica I'any 1997 [2][3][4]. A la practica, simplement
s’il'lumina un conjunt d’atoms amb raigs laser, la longitud d’ona dels quals (és a dir, el
color del laser) és quasiressonant amb una transicié atomica. Quan un atom absorbeix un
fotd (una particula de llum) d’'un laser, el seu electrd passa de 1'estat d’energia més baixa
(fonamental) a un estat excitat. En aquest procés, ’atom rep un impuls que redueix la seva
velocitat al llarg de la direccio del laser. Com que 1'estat excitat de I’atom té una vida
limitada, 1'electrd torna espontaniament a I’estat basal i torna a emetre un fot6. En aquest
cas, pero, la direccid de 1’emissié és aleatoria, i també ho és I'impuls associat. Si el procés
es repeteix moltes vegades, s’anul‘la I’efecte dels impulsos causats pels esdeveniments
d’emissi6 espontanis, pero 1'efecte dels impulsos de laser es manté i redueix en general la
velocitat dels atoms en aquesta direccid. Quan s’irradien lasers sobre els atoms al llarg de
tres eixos perpendiculars, els atoms es frenen en general. Com que la temperatura d'un
conjunt d’atoms esta relacionada amb la seva velocitat, la seva temperatura es redueix
molt. Amb aquest metode, es poden assolir temperatures de 1'ordre d’1 pK —o fins i tot
inferiors, depenent de les propietats de la transicié atomica utilitzada—; és a dir, només
una milionésima part de grau per sobre del zero absolut de la temperatura.

Un cop s’han assolit aquestes temperatures ultrabaixes, es poden utilitzar lasers

addicionals per atrapar els atoms i sotmetre’ls a “paisatges” esculpits amb precisio. Aixo
s’aconsegueix utilitzant I'anomenada forca de dipol optica.
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L’objectiu a llarg termini és fer servir els simuladors quantics
com a eina practica per guiar el disseny de nous materials, és a
dir, fer que els simuladors quantics tinguin un paper semblant
als tinels aerodinamics que s’utilitzen per dissenyar i provar
automobils i avions

La forca de dipol optica es basa en el fet que un laser de longitud d’ona més petita que
qualsevol transicio atomica polaritzara un atom, i hi induira un petit dipol electric. Aquest
dipol tornara a interactuar amb el camp electric del laser, de manera que, per minimitzar la
seva energia, ’atom es voldra moure cap als maxims d’intensitat del raig laser. Aixi, els
atoms seran atrets fins al punt cap on s’enfoca el raig laser, on quedaran efectivament
atrapats. El resultat és que un raig laser enfocat pot actuar com una pinga optica respecte a
I’atom, no solament atrapant-lo, sin6 també permetent-li que es mogui mitjangant el
desplacament del punt de maxima intensitat de laser. A més, es pot generar essencialment
qualsevol paisatge per als atoms fent servir, en comptes d’un sol feix de laser, un
modulador de llum espacial —el dispositiu que hi ha dins dels projectors que s’utilitzen per
projectar presentacions o pel-licules— que permet crear practicament qualsevol distribucid
de llum espacial. Només cal que els atoms estiguin prou freds per quedar atrapats.

Aix0 ens porta a un altre punt clau. Encara que els atoms refredats amb laser estiguin molt
freds, no vol dir que ja es trobin necessariament en regim quantic. Aixo només s’esdevindra
un cop els atoms comencin a comportar-se simultaniament com a particules i ones, la qual
cosa requereix que el paquet d’ones que esta intrinsecament associat a cada atom tingui
una extensio més gran que la distancia entre atoms veins, de manera que puguin sorgir
efectes d’interferencia quantica entre diferents atoms. Aquesta situacié només es produeix
a temperatures encara més baixes, a escala nK (una mil milionesima de grau per sobre del
zero absolut) o fins i tot inferiors. Aquestes son les temperatures més baixes de 1'univers,
tal com va certificar el 2008 un Record Guinness mundial.

E. Cornell, C. Wieman i W. Ketterle van ser guardonats amb el Premi Nobel de Fisica I'any
2001 per haver aconseguit aquest régim quantic per primera vegada [5][6]. Aquestes
temperatures es poden assolir mitjancant una técnica de refrigeracié addicional que és
conceptualment analoga a com es refreda una tassa de café calent bufant sobre la seva
superficie. A causa d’aquesta semblanca, rep el nom de refredament per evaporacio.
Perqué aquesta técnica funcioni, els atoms han d’interaccionar entre si: ho fan xocant els
uns contra els altres, que també és el recurs basic que fem servir per dissenyar models
d’interaccié amb atoms ultrafreds (encara que també son possibles altres tipus
d’interaccions més complexes).
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atoms d’estronci es refreden amb laser fi ns a temperatures K.

Figura 1.2. Primer condensat de Bose-Einstein (un conjunt d’atoms bosonics en regim
quantic) realitzat a Catalunya 1’any 2015 pel nostre grup de I'ICFO. La imatge mostra com
es modifica la distribucié de velocitats d'un gas d’atoms de potassi quan es passa del regim
classic al quantic.
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Un cop assolit el regim quantic, els atoms es comportaran de manera molt diferent segons
si tenen un nombre parell o imparell de components; dit en termes fisics, si el seu moment
angular intrinsec (el seu spin) pren valors enters o semienters. En el primer cas, els atoms
s’anomenen bosons, i tots tendeixen a ocupar el mateix estat. En el segon cas, parlem de
fermions, i dos atoms identics mai poden estar en el mateix estat alhora. Tenir aquestes
dues classes d’atoms ens permet imitar el comportament dels diferents tipus de particules
que existeixen a la natura: les particules de materia —com ara electrons, protons, quarks,
etc.— son fermions, mentre que les interaccions entre si sorgeixen de l'intercanvi de
particules bosoniques —per exemple, fotons per a forces electromagnétiques—.

Finalment, per llegir el resultat d'una simulaci6 quantica, és fonamental poder detectar
'estat del sistema amb molta precisid. L'ideal seria fer-ho en el nivell d’atom individual, la
qual cosa es pot aconseguir irradiant llum ressonant sobre una transicié atomica. Després
d’absorbir els fotons corresponents, els atoms tornaran a emetre llum de fluorescencia.
Recollint els fotons de fluorescéncia amb un objectiu de microscopi i formant la imatge en
una camera CCD, es pot obtenir la distribucid espacial del sistema amb una resolucié que
arriba fins a cada atom individual [7].

Aixi doncs, els atoms neutres ultrafreds reuneixen tots els elements necessaris per fer
simulacions quantiques reeixides. Ens proporcionen moltes particules identiques la
naturalesa de les quals (bosons o fermions) es pot seleccionar facilment, i es poden portar
al regim quantic. Es poden fer interactuar entre si i es poden sotmetre a diversos paisatges
energetics, cosa que permet realitzar una amplia varietat de models. Els parametres
d’aquests models es poden escanejar de manera flexible, cosa que permet “solucionar-los”.
I aquesta solucio es pot llegir detectant 1’estat de cada atom d’una manera molt precisa. En
conclusio, els atoms neutres ultrafreds ofereixen una forma extremament mal-leable de
mateéria quantica per dur a terme simulacions quantiques.

De I’enginyeria de materials artificials a I’exploracio d’estats
exotics de la materia

Concloem aquest article analitzant alguns exemples de problemes quantics dificils que es
poden abordar amb aquests sistemes. El primer exemple té a veure amb les propietats de
conductancia electrica dels solids, un problema que es presta a ser abordat per mitja de
simulaci6 quantica. Es tracta d’una situacié que implica moltes particules quantiques: els
electrons. Quan les seves interaccions son molt fortes, poden resultar summament dificils
d’abordar amb metodes classics. Al mateix temps, és un problema que també té aplicacions
practiques importants. Un exemple clau és la superconductivitat a alta temperatura, és a
dir, el fet que certs materials condueixen 1’electricitat sense patir cap perdua a
temperatures molt més altes de les que s’observen habitualment. Aquest fenomen es va
descobrir als anys vuitanta del segle passat, pero, malgrat la seva importancia tecnologica
—per exemple, per fabricar imants d’alt camp per a aplicacions tan crucials com els
reactors de fusio— encara s’entén només parcialment. La simulaci6é quantica suposa una
oportunitat per aclarir els mecanismes que hi ha darrere de la superconductivitat a alta
temperatura.
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Per tal d’investigar aquests fenomens, cal que un simulador quantic dissenyi un material
artificial. Quan es consideren les propietats d’una material com a conductor electronic, els
dos ingredients clau son els electrons i I’estructura cristal-lina sota la qual evolucionen. En
un simulador quantic d’atoms ultrafreds, es poden fer servir atoms fermionics perqué imitin
el paper dels electrons. L’estructura cristal-lina s’aconsegueix mitjancant raigs laser
interferents, que crearan un potencial periodic —molt semblant a les oueres— per als
atoms. De fet, la interferencia de dos raigs laser que es propaguen en sentit contrari dona
lloc a una ona estacionaria amb una successio de franges brillants i fosques, i, escollint
adequadament la longitud d’ona dels lasers, es poden atrapar els atoms a les franges
brillants. A més, interferint no només dos sin6 diversos raigs laser, i ajustant-ne
adequadament els angles, les longituds d’ona i les intensitats, és possible realitzar
materials artificials bidimensionals i tridimensionals basicament amb qualsevol estructura
cristal-lina [8].

Aquests sistemes son sens dubte els “solids” més purs i nets existents a la natura, i se’n pot
utilitzar 1’adaptabilitat per investigar una amplia gamma de materials —aillants,
conductors, superconductors i imants— aixi com per entendre quins sén els ingredients
clau que donen lloc a un comportament d’interes. L’objectiu a llarg termini és fer servir els
simuladors quantics com a eina practica per guiar el disseny de nous materials, provant
idees i conceptes nous abans de sintetitzar els compostos corresponents en un laboratori.
Dit en altres paraules, fer que els simuladors quantics tinguin un paper semblant als tinels
aerodinamics que s’utilitzen per dissenyar i provar automobils i avions. A Catalunya, des de
I'ICFO (I'Institut de Ciencies Fotoniques, situat a Castelldefels, a I’area metropolitana de
Barcelona) hem desenvolupat un simulador quantic ideal per a aquest tipus de calculs
quantics, que ens permetra dissenyar materials artificials controlant cada atom, i llegint la
solucié dels problemes a escala d’atom individual i de lloc individual.

Figura 2. Enginyeria de materials artificials amb atoms ultrafreds en cristalls de llum.
Esquerra: disposicié de raigs laser interferents que condueixen a un cristall tridimensional,
conegut com a xarxa optica. Centre: esquemes d’'una xarxa optica, on els atoms queden
atrapats en una serie de pous potencials i experimenten un paisatge d’“ouera”. Dreta: una
de les primeres imatges d’atoms d’estronci en una xarxa optica feta en el simulador quantic
de I'ICFO, I'any 2023. Les imatges de fluorescencia permeten veure cada atom individual,
que a la imatge apareixen com un punt brillant.
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Un altre tipus de problemes per als quals els simuladors quantics ofereixen un avantatge
important és I’exploracié de fases exotiques de la materia. Els atoms ultrafreds ens
permeten obtenir formes de materia quantica que han existit a la ment dels fisics durant
decades com a construccions abstractes, pero que fins ara no s’han pogut observar en els
sistemes naturals, ja sigui perque corresponen a regims de parametres extrems no
accessibles a la natura —com ara camps magneétics extremament forts, materials sotmesos
a un estres enorme o temperatures irrealment altes— o perque s’espera que es produeixin
en sistemes on fer mesuraments és extremament dificil (si no impossible); per exemple, el
nucli d'una estrella de neutrons o l'interior d'un nucli. Malgrat que l'interes per aquests
problemes és, en general, fonamentalment cientific, més que no pas aplicat, poder fer
experiments als laboratoris en aquest ambit no només és molt emocionant per als cientifics,
sin6 que també ens aporta avengos en la nostra comprensié de la natura que, sens dubte,
s’estendran a altres arees del coneixement.

ATICFO disposem d’'un simulador quantic especialitzat en aquest tipus de problemes
exotics. Per exemple, durant els darrers anys, hem realitzat liquids cent milions de vegades
més diluits que I'aigua i un mili6 de vegades més prims que l'aire, i que existeixen a causa
d’efectes quantics mintusculs —les anomenades fluctuacions quantiques— que normalment
son molt dificils d’observar [9]. També hem dissenyat materia quantica quiral, en la qual les
interaccions entre els atoms sén diferents segons si es mouen cap a la dreta o cap a
I'esquerra. Aix0 ens ha permes observar fenomens que s’havien predit en 1’ambit teoric fa
gairebé vint anys, pero que no s’havien vist mai en un laboratori [10]. Recentment, hem
obtingut una fase molt intrigant de la materia, un supersolid, que flueix sense friccié alhora
que cristal-litza espontaniament. Aquests son només alguns exemples de les formes
summament estranyes de la matéria que existeixen quan ens acostem molt al zero absolut.

da=—-32ag < 0 1. attractive _ "
[0} 8 o ¢ 0 L\ L] 6 0 ° )
Liquid
da=12ay>0 1] repulsive
1 L 1 L L L : L 1 L L GIas N
1 3 5 7 9 11 13 15 17 19 21
time (ms)

Figura 3. Observacio de fases quantiques exotiques de la materia amb simuladors quantics;
aqui, gotes de liquid quantic en una barreja de dos gasos d’atoms bosonics de potassi amb
interaccions en competencia. En obrir una “caixa de laser” en temps t = 0 ms, un gas
s’expandeix mentre un liquid manté la seva forma perque ha format una gota

Conclusio

En aquest article, hem fet una breu introduccié a la simulacié quantica: 1'art de resoldre
problemes quantics dificils que els ordinadors tradicionals (classics) no poden abordar i
d’obtenir noves formes de matéria quantica més enlla del que és accessible a la natura. Ens
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hem referit al fet que els simuladors quantics es poden entendre com a ordinadors quantics
(en molts casos analogics) de finalitat especial. Tot seguit, hem presentat els atoms neutres
ultrafreds com un maquinari quantic molt avancat del qual ja podem disposar per fer
aquestes simulacions quantiques. Finalment, hem comentat alguns dels problemes que
s’exploren actualment amb simuladors quantics, posant com a exemple algunes de les
capacitats que hem desenvolupat a Catalunya durant els darrers anys. La simulacid
quantica és un camp que evoluciona molt rapidament: en el futur proxim esperem veure un
augment constant tant de la qualitat com de la poténcia del maquinari de simulacio
quantica, aixi com de la gamma de problemes que es poden resoldre mitjancant aquesta
técnica.
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