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OZET

ARTTIRAN, EKSILTEN VE TOPLAM SPIN ISLEMCILERINE KARSILIK
GELEN DONME ISLEMCI MATRISLERININ OLUSTURULMASI
Didem CILENGIROGLU
Ondokuz May1s Universitesi
Lisansiistli Egitim Enstitiisii
Fizik Ana Bilim Dali
Yiksek Lisans,Haziran/2021
Danisman:Prof. Dr. Recep TAPRAMAZ

Kuantum mekaniksel donme islemcileri, puls manyetik rezonans
spektroskopilerinde 6nemli bir rol oynar ve kuantum mekanigi ve matematiginin de
konusudur. Spin 1/2'ye karsilik gelen donme operatdrleri yaygin olarak bilinir ve kimi
kuantum mekanigi ders kitaplarinda bulunabilir.

Spin tabanli kuantum hesaplamada oncelikle iki durumlu spin-1/2 sistemlerle
olusan kubitleri esas alirken diger yandan da spin-1 sistemin olusturdugu qutrit ve daha
biiyiik spin sistemlerinin olusturdugu durumlar tizerinde de ¢alismalar yapilmaktadir.
Buna dayanarak bu tezde 6nce kuantum hesaplama hakkinda temel bilgiler verilecek,
pesinden spin tabanli kuantum hesaplamalarda kullanilan 6zellikle Pauli spin
matrislerinin 6nemi ve fonksiyonlar1 gézden gecirilecektir. Spin-1/2’nin Pauli spin
matrislerinin kuantum hesaplamasindaki kullanimlar1 géz 6niine alinarak daha 6nce
tiiretilen diger spin islemci matrislerinin doénme islemcileri yaninda bu spin
islemcilerinin S,,S_ve SZislemcilerine karsihk gelen donme matris islemcilerinin
elemanlar tiiretilecektir.

Zamana bagli Schrodinger denklemi iistel islemci (exponantial operator)
kavramini ortaya ¢ikarmustir. Ustel islemci kapali haliyle islem yapamadigindan temel
bir yontem olarak tistel ifade kuvvet serisine agilarak fonksiyonel hale getirilir. Bu seri
actlimlar1 1/2 ile 5/2 spinlerin merdiven islemcileri S, S_ve S? islemcileri icin belirli
bir a¢1 aralifinda toplanarak elde edilen sayisal degisim uygun fonksiyonlara en kii¢iik
kareler yontemiyle uydurularak ilgili spinin déonme islemcilerinin elemanlar1 elde
edilmistir.

Anahtar Sozciikler:Kuantum hesaplama, spin, spin islemcisi, artiran spin
islemcisi, eksilten spin iglemcisi, iistel islemci, donme islemcisi.



ABSTRACT

FORMATION OF ROTATION OPERATOR MATRICES CORRESPONDING TO
INCREASING, DECREASING AND TOTAL SPIN OPERATORS
Didem CILENGIROGLU
Ondokuz Mayis University
Institute of Graduate Studies
Department of Physics
Master,June/2021
Supervisor:Prof. Dr. Recep TAPRAMAZ

Quantum mechanical rotation operators play important role in pulsed magnetic
resonance spectroscopies and are the subject of quantum mechanics and mathematics.
The rotation operators corresponding to spin-1/2 are well known and can be found in
some quantum mechanics textbooks.

While spin-based quantum computation uses primarily qubit systems created by
spin-1/2 systems, qutrit systems created by spin-1 systems and higher spin systems are
also studied. In this thesis, keeping above works in mind, quantum computing
principles will be summarized and then importance and operations of Pauli spin
operators used in spin-based quantum computing will be overviewed. Importance of
Pauli spin operators of spin-1/2 in quantum computing led us to drive rotation
operators of spins S, S_ve S2.

Exponential operator concept is defined by time dependent Schrdodinger
equation. It is an operator of closed form and are not applicable to corresponding
systems in this form. One way of application of exponential operators is converting it
to linear form by power series expansion. In this thesis, rotation operators of spins 1/2
to 5/2 are determined by series expansion of exponential operators, calculating the
series for consecutive angles and fitting the found values to functions representing the
variations of corresponding rotation operator elements.

Keywords:Quantum computing, spin, spin operator, increasing spin operator,
decreasing spin operator, exponential operator, rotating operator.



ONSOZ VE TESEKKUR

Kuantum mekaniginin temel unsuru olan spin islemcileri 6zellikle manyetik
rezonans spektroskopisi ile spin tabanli kuantum hesaplama teori ve tekniklerinde esas
dayanaktir. Bu hususu goz oniinde bulundurarak daha 6nce farkli spin sistemleri i¢in
(Spin-1/ 2 ....5/2), yapilan spin donme islemcilerine ilave olarak bu yiiksek lisans tez
calismasinda da, manyetik rezonans spektroskopisinin vazgecilmez elmanlarindan
olan spin-1/ 2 ile 5/2 arast artiran, eksilten ve toplam spin islemcilerine karsilik gelen

donii operatdr matrisleri olugturulmustur.

Yiiksek lisans egitimi ve tez ¢aligmasi siiresince her sathada beni anlayis tecriibe
ve bilgisi ile destekleyen saygideger danisman hocam Prof. Dr. Recep TAPRAMAZ’a
en igten tesekkiirlerimi sunarim. Yine yiiksek lisans egitimimin tiim siireglerinde
danigma ihtiyaci hissettigim konularda bilgi ve yardimlarini gérdiigiim degerli hocam
Prof. Dr. Metin YAVUZ’a ve degerli hocam Dog. Dr. Sehriman ATALAYa da ayri

ayr1 tesekkiir ederim.

Tez ¢alismasi esnasinda beni her zaman destekleyen aileme de hususi olarak

tesekkiirii borg bilirim.

Didem CILENGIROGLU
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1. GIRIS

Son 50 yildir bilgisayar teknolojisinde bir kiigiilme, hizli bir minyatiirlesme
yasanmaktadir. Su anki ivmelenme devam ederse, Moore Kanununalgére yakin
gelecekten itibaren, bir bilgisayarin temel bellek bilesenleri tek tek atomlar
mertebesinde olacaktir. Bu dlgeklerde kuantum fiziginin yasalar1 gecerli olmaktadir.
Yeni ortaya ¢ikmakta olan bir alan olan “kuantum hesaplama”, bilgisayar biliminin ve
bilgi teorisinin temellerini kuantum fizigi ile uyumlu bir sekilde yeniden
kesfetmektedir. Kuantum hesaplama, su an hesaplamanin kuantum fizigine dayanan

yeni ve dogru bir modelidir.

Gilinlimiizde bilgisayar teknolojisi, insan beyni disinda, bizlere hesaplama
yetenegi kazandirmistir. Bilgisayarlar, bir insandan c¢ok daha hizli bir sekilde
hesaplama yapabildikleri gibi, bir insanin ayni anda aklinda tutabileceginden daha
fazla bilgiyi depolayabilmekte ve bunlara hizli bir sekilde erisilebilmesine olanak
saglamaktadirlar. ilkel bilgisayarlar mekanik bir mimariye sahipti. Bunlar daha sonra
roleler, vakum tiipleri, transistorlar ve nihayet entegre devrelerle degistirildiler. Her
gecen giin entegre devrelerdeki eleman sayisi artmakta, gelisen litografi teknikleri

sayesinde bu devrelerdeki transistor boylar1 kii¢iilmektedir.

Kuantum hesaplama teknolojileri ¢ok daha fazla bilginin ayn1 anda islenmesine
olanak taniyacak, bilgi isleme teknolojisini temelinden degistirecektir. Kuantum
bilgisayarlar1 belirli islemleri geleneksel bilgisayarlara gore iistel olarak daha yiiksek

bir hizla yapabilecektir.

Kuantum bilgisayarlar, klasik akrabalarindan farkli olarak, mikroskobik
diinyaya hiikmeden kuantum yasalarina dayali olarak g¢alisacaklardir. Son yillarda
yapilan kuramsal arastirmalar, ¢calisma mekanizmasindaki bu degisikligin sonucunda
kuantum bilgisayarlarin bir takim zor problemleri daha kolay c¢dzebilecegini
gostermektedir. Kuantum bilgisayarlarin piyasaya ¢iktigi an, bugiin kullanilan klasik
bilgisayarlarin ¢Ope atilmaya baslanacagi anlamina gelmemektedir. Kuantum
bilgisayarlarinin insan hayatina girmesi bilgi isleme biliminde bir devrim olusturacak

ve bu da pek ¢ok bilimsel konudaki gelismeleri kuvvetlendirecek ve hizlandiracaktir.

! Moore Kanunu: Bilgisayar teknolojisinde her yil islem kapasitesinin ikiye katlanarak gelisecegini
ongormektedir.
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Gliniimiizde kuantum hesaplama, iki durumlu kuantum sistemlerin ortaya
cikardigr kuantum bit (kisaca ‘kubit’) olarak adlandirilan bilgi birimini ve bu birimin
kombinasyonlarinin kullanir, ancak {i¢ veya daha fazla durumlu sistemler iizerine
kurulmak istene kuantum hesaplama ¢alismalar ve tartismalar1 da yapilmaktadir. Eger
spin tabanli kuantum hesaplama yapilacaksa, bir bilgisayar belleginin ve islemcisinin
birim hiicresi olarak gorev yapacak olan atomlarin ¢ekirdek ya da elektron spini 1/2
ise, bu spinin kuantum durumlari olan —1/2 ve +1/2 kubit sistemin “0” ve “1”
durumlarini olusturur ve bir kubitlik birim olarak alinsa da spinler kuantumlu bir
yaptya sahip olduklarindan klasik bilgisayarlardan farkli olarak ikili sifreleme
mantiginda ¢alismazlar. Kubitlerin bu 6zelligi, klasik fizik kanunlarindan farkli olan
kuantum mekanigi kanunlarina olan baglhligindan kaynaklanir. Bir kubit, klasik bit
gibi yalnizca “0” ve “1” durumlarinda bulunmaz, bu klasik pozisyonlarin iist tiste
gelmelerine (sliperpozisyon) karsilik gelen durumlarda da bulunabilir. Bagka deyisle
bir kubit ayn1 anda hem “0”, hem de “1” veya bu ikisinin arasindaki sonsuz sayidaki
degerler de olabilir (Spiller, 2003). Spin 1/2 i¢in durum fonksiyonu kiiresel koordinat

sisteminde kompleks fonksiyon olarak Kesim 2’de (Genel Bilgiler Kesimi)verilmistir.

Bu gelismelerin sonucu olarak Einstein, Podolsky ve Rosen tarafindan 1935
yilinda yayinlanan tarihi makalede ortaya atilan ve bilim adamlarinin isimlerinin bag
harfleriyle anilan EPR paradoksunun uygulamasi giindeme gelmistir (Einstein ve dig.,
1935). Bu ¢alisma ile ortaya atilan “konumsuzluk” olarak terciime edilen veya
“uzaktan gizli etkilesme” olarak tanimlanan ‘“non-lokalite”, tamamen kuantum
mekanik kavramlarla agiklanabilen veya bir paradoks olarak goriinen olaylari
giindeme tasimis ve 1964 yilinda John Bell tarafindan ortaya atilan ve kuantum non—
lokalite kavraminin istatistikteki testi olan Bell Esitsizligi tartismasini baslatmistir
(Bell, 1964). Ayn1 zamanda “dolaniklik (entanglement)” ve “kuantum 1sinlama
(quantum teleportation)” tartismalariyla uygulamalar da giindeme dahil olmustur.
Bunlara asir1 yogun kodlama, kuantum hata diizeltme kodlamasi, kuantum kriptografi,
kuantum 1sinlama uygulamalarinin gergeklestirilmesi tartigmalari ve ¢aligmalari eslik
etmistir (Ramanathan ve dig., 2004). Bu calismalardan 6zellikle kuantum 1sinlama
tizerinde Bouwmeester ve c¢alisma arkadaglar1 tarafindan 1997 yilinda fotonlar
kullanilarak, 1998 yilinda Nielsen ve c¢alisma arkadaslar1 tarafindan NMR
spektroskopisi kullanilarak ve 2004 yilinda Riebe ve ¢alisma arkadaslar1 tarafindan

iyon tuzaklama kullanilarak yapilan ¢aligmalar yayinlanmistir (Bouwmeester ve dig.,
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1997; Nielsen ve dig., 1998; Barrett ve dig., 2004). Bu calismalara gére pulslu NMR
teknigi, kuantum hesaplamada ve temel kuantum mantik gegitlerinin fiziksel olarak
gerceklestirilmesinde milat sayilmaktadir. Bu konudaki gelismeler Literatiir

Aragtirmasi kesiminde daha genis bicimde ele alinacaktir.
1.1. Tezin Amaci

Kuantum  bilgi  isleme  ¢esitli  fiziksel  teknikler  kullanilarak
gergeklestirilebilmektedir. Spin tabanli kuantum bilgi islemede manyetik rezonans
spektroskopileri  (Pulslu NMR, ENDOR, EPR) puls dizileri ile spektrum
manipiilasyonu kolay oldugundan bu tekniklerden en fazla kullanilan olarak
bilinmektedir. Ozellikle pulslu NMR ve ENDOR teknigi oldukca gelismis bir teknik
olmasi nedeniyle temel kuantum mantik gecitlerinin fiziksel gergeklestirilmesinde bir
hayli mesafe almistir (Jones, 2001; Ramanathan ve dig., 2004; Rule ve Hichens, 2006;
Oliviera ve dig., 2007). Bunun yaninda 151k polarizasyonu, tuzaklanmis iyonlar gibi
teknikler de kullanilmaktadir. Bu alanda, bu ¢alismanin yapildigi tarih itibariyla pulslu
NMR kadar olmasa bile dikkat ¢ekici ¢alismalarin 6nerildigi ve gergceklesme ihtimali
yiiksek olan elektron spin sistemleri ve dolayisiyla bu alanda en giiclii spektroskopi
teknigi olan Elektron Paramanyetik Rezonans (EPR) Spektroskopisinin
kullanilabilirligi, biradikal yapisi iizerinden tartigilacaktir. EPR ile birlikte NMR
spektroskopisini igeren ENDOR dahil olmak iizere EPR spektroskopisi oldukca genis
uygulamasi olan bir tekniktir. Pulslu NMR tekniginin basarilar1 g6z oniine alinarak
farkli spin sistemlerinde EPR spektroskopisinin de kuantum bilgi teorisinin
gerceklestirilmesinde basarili sonuglar verecegi beklenebilir (Schweiger ve Jeschke,
2001; Malinovski ve Rudin, 2012). Bu alanda farkl:i safsizliklar igeren nanotiipler ve
fullerenler {izerinden umut verici sonuglar alinmaktadir. Fen Bilimleri Enstitiisii Fizik
Anabilim Dali biinyesinde NMR spektroskopisi ile gerceklestirilen yiiksek lisans ve
doktora tezleri yapilmis, 6zgilin bilgiler ortaya konulan bu tezler kitap olarak da
yaymlanmistir (Saka, 2007; Giin, 2011; Tiirkpenge, 2013).

Spin dipol momenti, ya da kisaca spin ve yoriingesel agisal momentum kuantum
mekaniginin temel unsurlaridir. Atomlarin, g¢ekirdeklerin, molekiillerin ve cesitli
orgiilerin yapilarinin olugsmasinda ve enerji diizeylerinin belirlenmesinde esas rolii
oynar. Spektroskopinin temel degiskenidir. Bunlarin yaninda spin tabanli quantum
hesaplama tekniklerinde yine temel degiskendir. Bu tez ¢aligmasi, spinlerin iyi bilinen

davraniglar1 yaninda spin kavrami altinda ele alacagimiz elektron spini, ¢ekirdek spini,
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yoriingesel agisal momentum ve bunlarin birlesmesiyle olusan ¢iftlenmis spinlere
karsilik gelen donme islemcilerinin i¢inden merdiven, ya da artiran ve eksilten spin
islemcileri ile toplam spin islemcisine karsilik gelen ve daha once tiiretilmemis olan

donme islemcilerinin acik ifadeleri tiiretilmistir.

S6z edilen donii islemcileri, kaynak olan {istel islemcinin dogrusal olmamasi
nedeniyle sayisal yontemler kullanarak art arda birkag adimla dolayli olarak
tiretilmistir. Bu adimlar 6zetle asagida verilmistir. Ayrintili yontem Bolim 3’te

(Meteryal ve Metot Boliimii) verilmistir.

Birinci adimda {istel islemci, zamana bagli Schrodinger denkleminden elde

edilerek
R.(8,) = exp(i6S,) = cos(6S,) + isin(6S,), (@ =xy,2) (1.1)

ifadesiyle verilir. ifadede 6 dénme agis1 ve S, (@ = x v, z) spin islemci matrisidir.
Matrisin iistel konumda olmasi nedeniyle islemi siirdiirebilmek i¢in 6nce Euler tanimi
ile trigonomertik fonksiyonlara, sonra bu fonksiyonlari da kuvvet serisine agmak

gereklidir. Islemin dogal sonucu olarak ifade gergel ve sanal bilesenlerden olusacaktir.
Ikinci adimda her bir spinin islemci matrisleri olusturulacaktir.

Uciincii adimda spin islemci matrisinin her bir elemam igin kuvvet serisinin
gercel ve sanal bilesenleri belirli bir a¢1 araliginda (6rnegin 8 = 0° ile 360°) belirli
adimlarla (6rnegin A6 = 5°) olabildigince hassas bigimde toplanarak elemanin

degisim degerleri liste halinde elde edilir.

Dordiincii adimda elde edilen degisim listesi ek kiigiik kareler yontemiyle tam
fonksiyona uydurularak agiya bagli eleman fonksiyonu bulunur. (Uyum
fonksiyonunun degisime tam uymasi gerekir, yaklasitk uyum fonksiyonu kabul
edilmez. Uyum fonksiyonunu, ya da elemani temsil eden fonksiyonu deneme-yanilma

islemi ile bulunabilir).

Ana hatlartyla verilen dort adimlik islem biitiin spin islemci matrislerinin

elemanlart i¢in ayr1 ayr1 uygulanarak donii islemci matrisleri olusturulur.

Pulslu spektroskopi tekniklerinde ve dolayisiyla spin tabanli kuantum bilgi

islemede yapilan ve yapilmasi gereken sey, hedef spine bir manyetik alan pulsu
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uygulayarak kararli durumundan belirli bir a¢1 ile dondiirmektir. Dondiirme agis1 puls

genisligi (7) ve sistemin frekansi (w) ile belirlenir;
0 = wrt. (1.2)

Sekil 2.10, NMR spektroskopisinde spine uygulanan bir pulsun spini kararlt
durumdan dondiirmesini ve sonra olusan sontimlii siniis dalgay1 (FID) gostermektedir.
Bu durum, dénme islemcilerinin fonksiyonunu gostermesi bakimindan énemlidir. Bu
ornek sadelik i¢in spin-1/2 i¢in verilmistir, ancak diger spinler i¢in farkli tepkiler
olusacaktir. Bu tepkileri dnceden gérme bakimindan farkli spinlere karsilik gelen

donme islemcilerini incelemenin yararli olmasini beklemek yerindedir.
1.2. LiteratiirArastirmasi

Daha 6nceki yillarda mekanik sistemlerle yapilan hesaplama islemleri Ikinci
Diinya savasindan sonra yapilan devasa bilgisayarla yapilmaya baglamistir. Biiyiik
boyutlu ve fazla elektrik harcayan elektron tiipleriyle olusturulan mantik gegitlerin
iceren bu birinci nesil bilgisayarin yerini 1960’1 yillarda ortaya ¢ikan transistorlii
mantik gecitlerini kullanan daha kapasiteli, fakat hala biiyiik boyutta, fakat daha az
enerji harcayan, daha hizli ve daha kapasiteli bilgisayarlar almistir. 1970’1i yillarin
ortalarinda ¢ok sayida transistor ve diyot i¢eren tiimlesik devreler yapilmistir.Sonucta
islem hizi, islem kapasitesi artmis, buna karsin fiyat1 ve enerji tiikketimi biiytlik 6lciide
azalmistir, artik bilgisayarlar kurumsal kullanimdan ¢ikmis evlerde kisisel kullanima
uygun hale gelmistir. Artik masaiistii ve diziistii bilgisayarlar donemi baslamistir. Bu
gelisme sonucundailk bilgisayarlarla kiyaslanamayacak kadar giiglii, fakat ¢ok daha
kiiglik boyutlu bilgisayarlar yapilmaktadir. Akilli taginabilir telefonlar bunun en giizel

ornegidir. Zira bu telefonlar aslinda giiclii bir bilgisayardir.

Gilinlimiizde yaygin olan bilgisayarlar klasik mantik gecitlerini kullanirlar. Artik
bilgisayarlar olduk¢a diisiik giicte calismakta,yani nanoamper mertebesinde akim
¢ekmektedir. Bize ¢ok kii¢iik gelse de mevcut mikroislemciler hala ¢ok sayida elektron
kullanmaktadir (1 nA, saniyede bir devreden yaklagik 6 milyar elektronun gectigi
devredir ki kuantum mekanige gore ¢ok biiyiiktiir). Cok sayida elektron akim anlamina
gelmektedir ve akim direngli iletken ve yari iletken iginde oldugundan islem hizinin
sinirlt olmasi ile sonuglanir. Kuantum bilgi isleme isebilgi isleme sistemini olusturan
mantik gecidinin ¢alismasi igingerekli elektronun sayilabilir miktarda olmasini

gerektirir ya da devre sayilabilir elektron tizerine kurulacaktir.
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1.2.1. Kuantum Bilgi Isleme Hakkindaki Literatiir Ozeti

Kuantum bilgi isleme fikrinin onciilerinden Richard Feynman, mevcut
bilgisayar teknolojisi ile kuantum mekaniksistemlerin, 6rnegin bir molekiiliin bile
tamamiyla yerli terinde modellenemeyecegini ileri stirmiistiir (Feynman, 1986, 2000).
Feynman’in bu makalelerinden sonra kuantum bilgi islemenin miimkiin olabilecegi
diistincesi lizerine teorinin temelleri atilmig, on yil gegmeden kuantum
hesaplamanindayandigi kuantum mantik gegitleri olusturulmaya baslanmistir. Bunun
ardindan kuantum mekanik temele dayali sistemlere bilgi yiikleme ve program
kodlama islemlerini kapsayan ve son yillardaartik ayrintilar1 ortaya ¢ikan “Kuantum
Bilgi Teorisinin ve sistemlerinin” mevcut klasik bilgi isleme ve iletisim araglariyla
miimkiin olmayan bir¢ok sistemin artik yapilabilir hale gelmesi bir beklenti ortaya
cikarmigtir (Tirkpenge, 2007). Ayrica nanoteknolojide son yillarda kaydedilen
gelismeler, bu umudubeslemektedir. Her ne kadar teoride “kuantum mantik gegidi”

ismi verilse de bu mantik gegitleri klasik mantik gecitlerinden tamamen farklidir.

Klasik mantik gegitleri VE (AND), VEYA (OR) ve DEGIL (NOT) gegitlerinden
ve bunlarin farkl birlesimlerinden ve iki diizeyli {0 ve 1} durumdan olusur. Kuantum
mantik gegitlerinden Hadamard, CNOT, SWAP gibi gecitlerin klasik karsiliklart
yoktur. Bunlardan Hadamard gegiti, uygulandig: salt bir durumun baska durumlarla
stiperpozisyonunuolusturur (Bellac, 2006; McMahon, 2008; Nakahara ve Ohmi,
2008). Bu konuda bilinen kuantum mantik gegitlerinin 6zellikleri ve fonksiyonlart

Boliim 2’de ele 6zetlenmistir.

Klasik gecitlerde olmayan tersinirlik (reversibility) kuantum gegcitlerinin 6nemli
ozelliklerinden birisidir. Bunun anlami, kuantum bilgi islemede bir islemin geri
alinabilecegidir. Ote yanda klasik mantik gecitlerinde bir islem tek yonliidiir ve geri
alinamaz. Tersinirlik 6zelligi kuantum mekanikte 6nemli ve temel bir islemlerden olan
“benzerlik doniisiimii” isleminden kaynaklanmaktadir (Ramanathan ve dig., 2004;

Boas, 2006; Arfken ve dig., 2013).

Feynman’a (2000) gore klasik bilgisayarlarin bir kuantum sisteminin
dinamiklerini taklit etmesi icin iistel artan bir hesaplama kapasitesi gerektirmektedir.
1990’11 yillardan bu yana kuantum bilgisayarlarinda uygulanabilecek temel
algoritmalar1 gelistirilmeye baslanmustir. Bilgilerin klasik bitler yerine kuantum
sistemin kubitlerinde (veya kutritlerinde) saklandigi, kuantum mekaniginin gegerli
oldugu sistemde kuantum bilgi isleme algoritmalar1 islemlerinde kuantum kubit ya da
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daha yiiksek mertebeden unsurlarinin siiperpozisyon Ozelliklerinidegerlendirir. Bu
zamana kadar kadar gelistirilenkuantum bilgi islem algoritmalarindan baslicalari
Deutsch, Shor ve Grover algoritmalaridir (Bellac, 2006; McMahon, 2008; Nakahara
ve Ohmi, 2008).

Kuantum bilgi teorisinin temellerinin atilmasi1 ile birlikte bunlarin
uygulanabilecegi ve bir fiziksel sistemde bilgi islemenin modellenebilecegi veya
gerceklestirilebilecegi arastirilmaya ve denenmeye baslanmistir. Bunun igin
kullanilabilecek fiziksel sistemlerinbasinda basinda EPR, NMR ve ENDOR gibi ¢ok
iyi bilinen spektroskopi teknikleri gelmektedir.

Gershenfeld ve Chuang, (1997) pulslu NMR spektroskopik tekniklerinin
kuantum bilgi islemedegdsterdiler. Bunun pesinden Shor’un carpanlara ayirma
algoritmasinin uygulamasinda sivi NMR kullanilmis ve sonug¢ basarili olmustur,
(Cakmak, 2011). Ug tane Spin-1/2 cekirdekli bir kuantum sistemde puls NMR
tekniginde faz islemcileri kullanilarak Grover algoritmasinin birinci asamasi olan
stiperpozisyon durumunu olusturmada ti¢ Kubitlik Hadamard gegidi elde edilmistir.
Kuantum bilgi islemenin gergeklesmesini uygulamadaki zorluklar engellemektedir.
Farkli puls dizileri ile olusturulan puls programli NMR spektroskopisi neredeyse

smirsiz sayida teknik bu alandaki ¢alismalara umut vermektedir.

NMR tekniginin kuantum bilgi islemedeki uygulamasimin basinda Deutsch
algoritmasmin iki kubitle temsil edildigi sitozin molekiilii gelmektedir. Aymni
molekiillere Grover’in arama algoritmasi da uygulanmistir (Gruska, 1999).
diVincenzo, (2000) bir kuantum bilgisayarin uygulanabilir olmasi igin gerekli
kriterleri ortaya koymustur. diVincenzo’ya goére bu kriterlerden birisi evrensel
kuantum mekanik mantik gecitlerinin olmasi geregidir. Kuantum bilgi islemede en
basit mantik geciti NOT olup tek kubitlik bir gecittir. Diger mantik gegitleri 2 veya
daha fazla kubitten olusabilir. Eger ¢ok kubitli mantik gegitlerinden bir kubitin durumu
diger kubitin durumuna bagli ise boyle mantik gegitleri kontrollii mantik gegitleridir.
Evrensel mantik gegitlerininsirali ve ardisik bigimde belli kurallarla uygulanarak
sonucu baska farkli mantik gegitleriolusturulabilir. Iki farkli kubitin durumlan
arasinda degis tokus islemi yapan ve CNOT gegitlerinin arda arda uygulanmasiyla
SWAP mantik gegidinin olusumu buna verilebilecek bir ornektir, (Bellac, 2006;
McMahon, 2008; Nakahara ve Ohmi, 2008).
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Pulslu NMR tekniklerinin kuantum bilgi islemede kullanilmasi hakkinda son
yillarda ¢ok sayida calisma yaymnlanmistir. Bu calismalar ayrica kitap halinde
toplanmistir, (Rule ve Hichens, 2006; Oliviera ve dig., 2007).

Radyo frekansi (RF) bandinda isleyen Pulslu NMR tekniginibu alandasagladigi
gelismelerden sonramikrodalga frekans bandindagalisanpulslu EPR spektroskopisinin
gecikmeli olsa dadenenmeye ve iizerinde c¢alisilmaya baglanmistir. Uygun
paramanyetik yapilarin kullanilmasiyla kuantum bilgi islemeninEPR teknigiyle de
yapilabilecegi bazi 6zel yapilarda gosterilmistir. Bu yapilarin basinda endohedral
fullerenler gelmektedir. Buna paralel olarak EPR ve NMR tekniklerini birlikte
kullanan ENDOR teknigi ile bu alanda umut verici ¢alismalar yapilmaktadir.

Puls ve Fourier transformNMR tekniginin kuantum hesaplama iglemlerinde
onceliklikullanilmasinin nedeni, teknolojisinin uygulanabilirliginin 6ncelikle miimkiin
olmasidir.Bu siirede pulslu NMR ve Fourier trnsform spektroskopik teknikleri ile bazi
kuantum mantik gegcitleri olusturulabilmistir, (Cory ve dig., 1997; Rule ve Hichens,
2006; Oliviera ve dig., 2007).

EPR spektroskopisi ¢alisma frekansi ve incelemeye konu maddeler ve sistemler
disinda teknik olarak NMR ile benzemektedir. Belki de en 6nemli farklarin basinda
NMR spektroskopisinde farkli ¢ekirdeklerin rezonans frekanslart birbirinden oldukga
farkli oldugundanfarkli c¢ekirdekler icin farkli detektorler kullanilirken EPR
spektroskopisinde biitiin ¢ekirdekler tek bir detektorle gozlenebilir. Bu ozelligi
kuantum bilgi isleme igin giiclii bir teknikolabilir. Pulslu EPR teknigi ile yapilan
caligmalardan birisi Ayabe ve dig. (2013) 6rnek olarak incelenebilir.

Paramanyetik merkezleri olusturan eslenmemis elektron igeren Kkimyasal
maddelerin basinda gecis metal iyon kompleksleri, lantanit grubu iyonlarla yapilan
kompleksler, yap1 bozukluklarinda tuzaklanan elektronlar, spin etiketleri gibi ¢ok
sayida yap1 bulunmaktadir ve bunlar EPR spektroskopisi ile incelenebilmektedir. Bu
yapilarin her birisi kuantum bilgi islemede potansiyel olusturmaktadir. EPR
spektroskopisinin inceleme alanina giren diger bir yapi iki komsu paramanyetik
merkezin olusturdugu biradikallerdir. Bu yap1 iizerinde baslangi¢ diizeyinde bazi
caligmalar yaymlanmistir, (Nakazawa ve dig., 2012; Ayabe ve dig., 2013). Calisilacak
biradikallerin kararli olmalar1 oncelikli bir gerekliliktir. Bu biradikallerden birisi

K2S20g ve (NH4)2S20s kristalleri i¢inde oldukga basit ve kolay ¢éziimlenebilen SO —
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SO *biradikalidir, (Tapramaz, 1991). Diger kararli biradikaller, o—kuvartz iginde
olusturulan oksijen bosluk kusurlari, (Maskhovtsev ve Pan, 2011), N
merkezliyapilar, (Nakazawa ve dig., 2012), Cu?* — Cu?* yapisindaki biradikaller,
(Kirk ve Shultz, 2013; Fatila ve dig., 2013; Kim ve dig., 2003), iki Mn2* iyonunun
CaO ve MgO orgiileri i¢inde olusturdugu biradikeller,(Harris, 1971), olabilir. Bu ve
benzeri yapilar EPR spektroskopisiyle incelenebilir ve kuantum bilgi teorisinin bu

teknikle uygulanmasindadegerlendirilebilir.

Nanoteknolojinin konusu olan endohedral fullerenler ile nanotiipler, 6rgtideki
karbonlardan bir veya birka¢inin farkli atomlarla degistirilebilmesi, kafes icine atom
veya atom grubunun konulabilmesi ve bunlarin kafes igindeki farkli durumlar1 alanda
ayrica gelecek vaadeder goriinmektedir. Ciinkii fullerenlerle tek bir radikal, biradikal,
triradikal gibi olduk¢a kararli yapilarin yapilmalari miimkiindiir. Bu yapilarin
kullanilmasina 6rnek olarak W. Harneit tarafindan fullerenlerin igerisine yerlestirilen
bir atomun elektron ve ¢ekirdek spinlerinin ENDOR tekniginin yardimiyla kontroli
yapilarak bir kuantum bilgisayarinin yapilabilecegi lizerindeki ¢aligmasi gosterilebilir
(Cakmak, 2011). Bu ¢alismadan sonra endohedral fullerenlerle iki kubitlik kuantum
mantik gegitleri olusturulmaya baslanmistir (Ju ve dig., 2007).

1.2.2. Dénme Islemcileri Hakkindaki Literatiir Ozeti

Kuantum mekanikte ve pulslu manyetik rezonans spektroskopilerinde spin
donme iglemcilerinden yaygin olarak sadece spin-1/2 dénme islemcilerinin bilesenleri
R, (8),R,(6) ve R,(8) ile spin-1 ve spin-3/2 i¢in Wigner formiilii kullanlarak ve grup
teorisi baglaminda sadece R, (8) verilmektedir, (Messiah, 2007; Takahiro ve dig.,
2007; Sakurai and Napolitano, 2011; Blanca and Florez, 1997; Dachsel, 2006;
Gimbutas and Greengard, 2009; Aubert, 2013; Morrison ve Parker, 1987;).

Herhangi bir spin icin donme islemcilerinin biitlin elemanlarin1 veren
fonksiyonlar tamamen matematik islemlerle Curtright ve dig. (2014) ve pesinden
eklemeleri Curtright and Van Kortryk, (2014) tarafindan trigonometrik polinomlarla
toplu bi¢cimde olusturularak verilmistir. Ancak bu fonksiyonlar salt spinler i¢indir.
Yiiksek mertebeden spin igeren Hamiltonianlardaki 6rnegin $2,52, $Z,5% yada S,S,
veya merdiven islemcileri olan S, veya S_ islemciler bu fonksiyonlarla dogrusal
baglantili olmadiklar1 i¢in bulunamaz. Bu tiir yiiksek mertebeden ya da ¢apraz spin

islemcileri de spin-spin dipolar, kuadrupol gibi hamiltonian terimlerine karsilik gelen
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donme islemcilerini bulmak i¢in matematik yontemle olusturulan genel fonksiyonlar
yoktur. Bu tiir islemcilerin donme islemcilerini olusturmanin yolu ilk defa Kocakog
(2014) tarafindan yapilmis, daha sonra yiiksek mertebeden spinlere uygulanmaistir,
(Kocakog ve Tapramaz, 2018). Buna ek olarak $2, $2 spinlerine Karsilik gelen karsilik
donme islemcileri Kocakog¢ ve Tapramaz (2020) tarafindan Hezarfen kongresinde

sunulmustur.

Bu tez calismasinda da bu calismalarin devamu olarak S,,S_ve S? spin

islemcilerine karsilik gelen donme islemcileri bulunacaktir.
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2. GENEL BILGILER

2.1. Kuantum Bilgi Teorisi

Kuantum bilgi islemede tanimlar, kavramlar, temel bilgi birimi olan kuantum
bit, (kubit), islemler ve islemciler asagida tanimlanmistir. Ancak bu iglemciler kavram
ve iglem olarak alisilmis olan klasik mantik islemleri ve islemcilerinden tamamen

farklidir. Bu kesimde bu tanimlarin ve islemcilerin en temelleri kisaca verilmistir.
2.1.1. Kubit (Kuantum Bit)

Kuantum bilgi ve hesaplamada iki durumlu sistemler kuantum bit veya kisaca
kubit olarak adlandirilirve giintimiizde {izerinde ¢alisilan kuantum hesaplamanin ve
kuantum bilgisayarlarin temel bilgi birimidir. Kuantum bilgide birimler ve kavramlar
Klasik bilgisayardan esinlenerek tiiretilmistir. Klasik anlamda bilginin bir bit
dizisiyletemsil edilmesine benzer bigimde kuantum hesaplama da bir kubit dizisiyle
temsil edilmektedir. Fakat kuantum bilgisayarlarda miimkiin olan ve klasik
bilgisayarlarda karsiligi olmayan farkli durumlar s6z konusudur.Bunlardan en
onemlisi bilginin siiperpozisyon halde iletilmesidir,(Schumacher, 1997). Yani bir
kuantum bilgi isleme sistemi klasik gecitlerin aksine Kubitlerden olusan durumlarin
hepsinde belirli oranlarda bulunabilir. Bir kubitlik bir sistemde |0) ve |1) durumlari baz
durumlaridir. En basit yap1 olan bu baz durumlarn tek tek var olmazlar; ayn1 anda her
ikisi de belirli oranlarda vardirlar, (McMahon, 2008). Baska bir deyisle bir kubit,
klasik bit gibi yalnizca “0” ve “1” (“yanlis”, “dogru”) mantiksal konumlarinda
bulunmaz, bu klasik pozisyonlarin iist iiste gelmeleriyle (siiperpozisyon) olusan
durumlarda da bulunabilir. Bagka deyisle bir kubit ayn1 anda hem |0)hem |1)veya bu
ikisinin arasindaki degerler de olabilir, (McMahon, 2008; Spiller, 2003). iki kubitlik

bir kuantum sisteminde girilebilir durumlar siiperpozisyon sekilde bir durum vektorii

|1} ile ifade edilir. Siiperpozisyon
p=alo)+piy=a(})+8 () = (3) (2.1)

seklinde gosterilir. Burada a ve f olasilik genligidir ve genel olarak her ikisi de
kompleks (karmasik) sayilardir ve a? + %= 1 normalizasyon sartim1 saglamalidir.
(Oliviera, 2007; McMahon, 2008; Nakahara ve Ohmi, 2008). Kubit sistemlerine 6rnek
olarak spin-1/2 olan parg¢aciklar, 151k polarizasyonu, atomik temel durum gegisleri,

iyon tuzaklari ve siiperiletken yapilar 6rnek olarak gosterilebilir.
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2.1.2. Spin 1/2 Sistemler

Elektronlar i¢in hangi yonde 6l¢iiliirse dl¢iilsiin sadece iki farkli spin durumu
vardir. Elektronun spini S = 1/2 degeri ve alacagi 1/2 ve —1/2 kuantum durumlari ile
kubiti temsil etmek {izere kullanilabilir. Bu spin kuantum durumlari1 genellikle ‘spin
asagl’ ve ‘spin yukar1’ olarak adlandirilmakta ve ‘asagi’ ve ‘yukar1’ oklarla temsil
edilmektedirler. Boylece |0) ve |1) baz vektorleri, kuantumlanma dogrultusu olan z—
ekseni boyunca yukar1 spin |1) ve asagi spin |{) durumlanni temsil eder. Segilen

herhangi bir eksene gore elektronlar iki spin durumundan birine sahiptir.

Sekil 2.1. Kuantum mekaniksel bir 6zellik olan spinin ‘basitlestirilmis’ modeli

Bir tek kubiti gorsellestirebilmek i¢in, geometrik bir model olarak; birim vektorii

cevreleyen bir kiire alinir. Yarigapt 1 birim olan kubitin ifadesi,

0 . 0 .
|Y) = cos (—) |0) + e'?sin (—) |1) (2.2)
2 2
olarak gosterilir. Bu gdsterim bigimi Bloch kiiresi olarak adlandirilir. Sekil 2.2 Ug

boyutlu bir kiiredeki herhangi bir nokta, kubitin durumunu goéstermektedir.

z

Sekil 2.2. Bloch kiiresinin temsili
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Ifadede ve sekilde ¢ ve @ agilari kiiresel koordinat sisteminde x-y diizleminde X

ekseni ile ve z ekseni ile yapilan agidir.

Bu tanimlamalar Bloch kiiresinin iizerinde sonsuz sayida noktayr yani sonsuz
sayida olasilig1 isaret eder. Klasik bilgi isleme tekniklerindeki sirali iglemin aksine
kuantum hesaplama teori ve teknikleri, kuantum teorisinin 6ziine uygun olarak islemin
tamamini, Bloch kiiresinin yiizeyinin tamami gibi, bir seferde hesaplamayi
ongormektedir. Kuantum hesaplamada bu sonsuz ihtimaldeki bilgilerden istedigini

segerek alir.
2.1.3. Kutritler

Kutrit (kuantum-trit), 3 olasilikli durumun kuantum mekaniksel karsiligidir. Bir
kutrit ii¢ boyutlu Hilbert uzayinda |0), |1), |2) gibi ii¢ ortonormal baza sahip kuantum

durumudur. Bu bazlarin temsilleri

1 0 0
|0) = H, 11) = H 12) = H (2.3)
0 0 1

dir. Kutritin sliperpozisyonu |¢) = a(|0) + a;|1) + a,|2) denkligi ile gosterilir. Bu
gosterimde @, a;,a, kompleks sayilardir ve|ay|? + |aq|? + |ay|? = 1sartim

saglamalidir (Oliviera ve dig., 2007).

2.1.4. Coklu Kubitler

Coklu kubitler, n=1, 2, 3, ... olmak tizere 2n elemanl siitun vektorii ya da
6zdurum fonksiyonu olarak gosterilir ve bir Kubitlik sistemden tiiretilir. Tiiretme
islemi tensor ¢carpimi ile yapilir, (Oliviera ve dig., 2007; McMahon, 2008; Jones, 2001,
2011).|x) ve |y) birer kubitlik 6zdurum fonksiyonlar1 kabul edilirse miimkiin dort

durum i¢in tensdrel ¢carpim iki kubitlik sistemin 6zdurumlarini verecektir.

‘ (2.4)

10y ® 10) = |00) = [(1)] ® [(1)] _ l

S O O
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0
I0>®I1)=|o1)=[(1)]®[2]= é 2.5)
0
0
D@10 =110)=[}] ® [5] = H (2.6)
0
0
mem=nn=]a]]=| 27
1

Isleme benzer sekilde devam edilerek ii¢, dort, bes vb. kubitlik sistemlerin 6zdurumlari

olusturulabilir.

Kronecker carpimi olarak bilinen tensérel carpim icin m X n boyutlu A
matrisi ile p X q boyutlu B matrisi alinirsa, tensorel ¢garpim sonucu olan C matrisi

(mp) X (nq) boyutlu olacaktir.

a;1B  a3;B... a,B
C=AQB= a,B a,,B.. a,,B 2.8)
a,,;lB an;zB am;lB

Tensorel carpim isleminin algoritmasi Algoritma 1’'de verilmistir.

Algoritma 1. Tensorel ¢arpim algoritmasi. m X n boyutlu A tensorii ile p X g
boyutlu B tensériiniin ¢arpimi1 (mp) X (ng) boyutlu C tensoriinii verecektir. Re ve Im

olarak yazilan indisler kompleks olan tensorlerin gergel ve sanal bilesenleridir.

1. m, n, p ve g sayilarini oku (giris matrislerinin boyutlart),
2. Kompleks Are, Aim Ve Bre, Bim tensorlerini oku.
3.i3=0 al.
4.11=1, 2, 3, ... m degerleri ve
i2=1, 2, 3 ... p degerleri i¢in
i— is=ist+l al,

i ja=0 al,
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iii— j1=1,2,3 ...n igin
iv— j2=1,2,3 ... qigin
I, js=js+l al,
I1. Cre(i3, j3)=Are(i1, j1)Bre(i2, j2)-Am(i1, j1)Bim(i2, j2)
1. Cim(i3, j3)=ARre(i1, j1)Bim(i2, j2)+Am(i1, j1)Bre(i2, j2)
islemlerini yap.
5. 1171, 2,3 ... (mx p) ve
j1=1, 2, 3 ... (n xq) degerleri igin

Cre(i1, J1) ve Cim(i1, j1) degerlerini yaz (Sonu¢ kompleks tensordiir).
2.2. Kuantum Mantik Gegitleri

Klasik bilgisayarlarda bitler lizerinde mantik islemleri yapan temel birimlere
“mantik gecitleri” denir. Bu gecitler giristen bir ya da iki biti alir ve ¢ikt1 olarak bir bit
tiretir. Bir bilgisayarin islemesi i¢in gerekli tiim mantik gegcitleri, birbirlerinden
tamamen bagimsiz devre elemanlari olabilecegi gibi bir ya da birka¢ mantik ge¢idini
farkli kombinasyonlarda bir araya getirerek tiim mantik gecitlerini iiretmek de
miimkiindiir, (Ocak,2018). Bilgisayar teknolojisi, hizli bir ilerleme ile atom boyutlu
bir bilgisayar tasarimi olarak diislinlilmeye baslamistir. Bu nedenle, kuantum
bilgisayarlar i¢in mantik kapilart ve algoritmalar kurmak Onemlidir, (Kocakog,
Tapramaz,2018). Kuantum mantik gecitlerinin klasik gegitlerden en 6nemli farki
islemlerin tersinir (reversible) olmalaridir. Islem icin gerekli olan girdi, islem
yapildiktan sonra tersten baslanarak tekrar elde edilebilir. Benzerlik doniistimii bu
tersinir 6zelligin teorik zeminini olusturmaktadir, (Bellac, 2006; Oliviera ve dig.,

2007; McMahon, 2008).
2.2.1. Tek Kubitlik Gegitler

Tek kubit gegitler tek bir spin tizerindeki islemlerle ve spin alt uzayina karsilik
gelen donmelerden olusturulabilir. Kubit sistemleri manipiile eden ve degistiren
matematiksel islemciler ise kubit gecitler olarak tanimlanmaktadir. Tek kubitli
kuantum gegitlerinin ilk 6zelliginin eslenikleriyle carpimlarinin birim islemcisini
vermeleri oldugu sdylenebilir, (Duran, 2017). Bu mantik gecitleri en sade sekilde
Bloch kiiresi modeliyle gorsellestirilmektedir.Bloch kiiresi tizerinden ¢oklu Kkubit

tanimlamalar1 yapabilmek ise miimkiin degildir.

Kubit sisitemlerde kuantum mantik gegitleri asagida verilmistir.
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2.2.1.1. NOT (DEGIL) Gegiti, Pauli-X islemcisi

NOT (DEGIL) gegitien basit tek Kkubitlik gecittir. Tersinir (reversible)
ozelliklidir. Bu gegitte, giris |1 >durumu ise ¢ikis durumu mantik |0 >, giris

durumu |0 > ise ¢ikis durumu |1 > olur.

NOT gegit islemcisi Pauli-X islemcisidir ve N veya X sembolii ile gosterilir;

o 0 1
N—X—h . (2.9)

Pauli-X matrisi (spinor) tek kubitlik durumlarda asagidaki doniistimleri yapar.

v oollol =Bl ve [ oll2] =1l

Yada R[0) = |1), XI1) = |0) veya [0) = |1) ve |1) > |0)

(2.10)

2.2.1.2. Pauli-Y Gegiti

Pauli—Y geciti, klasik bilgi teorisinde karsiligi olmayan bir gegittir. Sistemin
dalga fonksiyonu lizerine Pauli—Y matrisinin uygulanmasiyla gerceklestirilir. Pauli—Y

gecitinin matris gosterimi,

—

v=i [‘1’ 3] (2.11)

olarak verilir. Goriildiigii gibi Pauli-Y iglemcisi sanal bir iglemcidir.
2.2.1.3. Pauli-Z Gegiti

Pauli—Z gegiti, faz donme islemcisidir. Matris temsili,
5 [1 0
7= [0 _1] (2.12)
olan bu gegit tek kubitlik sisteme uygulandiginda,
0

lo0) = ZIgo) =) 3] 2010y + @il D] = agl0) - ;1) (2.13)

sonucunu verir. Bu igslem iki Kubitin siiperpozisyon durumunu degistirir.

26



2.2.1.4. Bir Kubit I¢in Hadamard Gegiti

Kuantum bilgi teorisinde Hadamard gegiti 6zel bir 6neme sahiptir. Hadamard
geciti H harfi ile temsil edilir. Kuantum mantik gecitleri arasinda en yaygini olan
Hadamard gegiti uygulandigi kuantum bilgi sistemini siiperpozisyon durumuna
getirmektedir, (McMahon, 2008). Bir kubitlik sistemde Hadamard gegitinin matris
temsili

H=

\/—1? [ ] (2.14)

dir. Hadamard islemcisinin kubitler lizerine etkisi ise asagidaki gibi verilebilir:

~ 1 1 1 0)+ |1
HI0) == [ allol= 7 HE 5([3)] +[1]) = % (215)
Hadamard gegiti iki 6nemli 6zellige sahiptir. Ik olarak |0) saf durumunu
kombinasyon durumuna, yani |[0) ve |[1) durumlarimin katsayilarmin 6zdes oldugu
duruma cevirir; ikinci olarak zitt1 (self inverse) bir islemci olmasidir ki, bu da
Hadamard islemcisi art arda iki kez uygulandiginda higbir sey yapilmamis duruma
dondiiriir. Son olarak, Hadamard islemcisi Pauli gecitleri tiiriinden ifade edilebilir.
Ornegin Pauli-X ve Pauli-Z gegitleri tiiriinden bir Hadamard gegiti su sekilde ifade

edilir,

i=®+2) =] o+ 9 216

2.2.1.5. Arttiran ve Eksilten islemciler (Merdiven Islemcileri)

Spin islemcilerinin x, y ve z bilesenlerinden sadece z bileseni dogrudan kullanilir
fakat x ve y bilesenlerini dogrudan kullanmak yerine buna esdeger olan arttiran ve
eksilten islemcilerini kullanmak daha kolay yorumlanan sonug iiretir. Bu iki bileseni,

6zdegerleri iyi bilinen arttiran (S, ve eksilten ($_) spin islemcilerini tanimlamak igin

S, =S,+iS, ve S_=5,-iS, (2.17)
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ifadelerini yazilir. Bu iki ifade bir kere toplamir ve bir kere de ¢ikarilirsa S, ve fy

islemcileri arttiran ve eksilten spin islemcileri cinsinden yazilir,
A~ 1,4 A R 1. . A
Sy = §(5+ +S_) veS, = Z(S+ -S) (2.18)

Arttiran ve eksilten spin islemcilerinin |S, Mg > tizerindeki etkisi

S 1S My >=S(S+1) —Mg(Mg +1) |S,Mg + 1 > (2.19)

olarak bilinen ve gergel bir 6zdeger verirken spinin kuantum durumunu bir kuantum
arttirir veya azaltir. S, ve SA'y islemcileriyle ilgileri nedeniyle bu tez ¢alismasinda S, ve
S_ islemcilerine karsilik gelen R, (8) ve R_(6) dénme islemcileri de olusturulacaktir.
Ayrica biitiin spinler i¢in S, ve fy islemcilerinin matris temsilleri dogrudan
olusturulamaz, bunun yerine Boliim 4’te gosterildigi gibi biitiin spinlerin S, ve S_
islemcileri kolayca olusturulup daha sonra Denklem 2.18’de verilen ifadelerle S, ve

fy islemcileri bulunur.

2.2.2. ki Kubitlik Kuantum Mantik Gegitleri

Iki kubitlik kuantum mantik gegitleri, iki kubitli kuantum durumlarina etki eden
ve degistiren gecitler olarak tanimlanabilir. Bir kismi iki tek kubitlik sistemin
genisletilmesiyle elde edilirken bir kism1 da ancak iki kubitlik sistemlerde gegerli olan
mantik gecitleridir.Iki kubitlik gecitlerin dnemlileri: CNOT, SWAP, Toffoli veya
CCNOT ve Fredkin veya CSWAP gegitleridir.

2.2.2.1. CNOT (Kontrol-NOT) Gegiti

Bir igslemcide herhangi bir kubitin durumu baska bir kubitin durumuna bagli ise,
bu islemcilere kontrollii islemciler denmektedir. CNOT gegiti bu tiir islemcilerden en
fazla bilinen, temelde iki kubitlik bir islemcidir, bu kubitlerden birine kontrol kubiti,
digerine ise hedef kubit denilmektedir.

CNOT islemcisinde kontrol kubitin durumu |1) ise hedef kubitin durumunu
tersine ¢evirirken, kontrol kubitin durumu |0) ise hedef kubitin durumunu degismez
birakir. Iki kubitlik bir |ab) kuantum sistemi dikkate alindiginda, burada a kontrol
kubiti, bise hedef kubit olarak alinirsa CNOT gegidinin etkisi
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CNOT,|ab) = |a a @ b) (2.20)

seklinde olur. ifadede @ sembolii dislayan veya gecidinin kuantum hesaplamadaki
kars1l1g1 olan 2 tabanina gére “a mod b” yani toplama islemidir. Islemden 6nce kontrol
ve hedef kubitlerin durumlar: a, b ve islemden sonra @’ ve b’ olmak iizere bu durum

bir dogruluk tablosuyla gosterilebilir.

Tablo 2.1. CNOT gegitinin dogruluk tablosu

2 b’

P P, O O 9
, O Lk O
Rk O O o
o L L O

Denklem 2.20’de @ islemi mod 2’ye gore toplama (XOR) islemidir. Tablo 2.1

dikkate alinarak CNOT gegitinin matris islemcisi olusturulabilir.

CNOT = (2.21)

= o O O
o = OO

0
1
0
0

S OO

Matris temsili dikkate alindiginda |a b) durumu i¢in eger kontrol Kubiti a

secilirse operator CNOTa, kontrol kubiti b segilirse operatér CNOTb olacaktir,

1000 1000
lo1o00 looo1
CNOTa = |3 0 0 1|78 CNOT = |1 0 1 o (2.22)
0010 0100
Ornek olarak CNOTa gegiti |11) durumuna uygulandiginda,
100 0]yr0 0
“lo1oollo]_[o]_
CNOTL[11) = |1 o o 1|0l = [1] = 11O (2.23)
0010/t 1O

sonucunu Verir.

CNOT islemcisi Sekil 2.3.’teki gibi sembollestirilir.
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Kontrol kibiti
|4) |4)

Hedef kiibit

B E@®A
|B) D |B@A)

Sekil 2.3. CNOT gegitinin bir devredeki gosterimi (@ islemi mod 2’ye gore toplama iglemidir.)

2.2.2.2. SWAP Gegiti

Diger bir kuantum mantik ge¢iti SWAP gecitidir. SWAP gegitinin en 6nemli
ozelligi uygulandigi kuantum bilgi sisteminde Kubitlerin yerlerini degistirmesidir.
SWAP gegiti |a b) iki kubitlik bir kuantum durumuna uygulandiginda a kubiti ile b

kubitinin yerleri degisir,

SWAP|a b) = |b a) (2.24)

sonucu elde edilir. SWAP islemcisi i¢in dogruluk tablosu Tablo 2.2.’de verilmistir.

Tablo 2.2. SWAP islemcisinin dogruluk tablosu

a bla b’
0 0j0 O
0 1|1 O
1 00 1
1 1|1 1

Sekil 2.4.‘te sembolii verilen SWAP geciti CNOT kapilar1 art arda kullanilarak
olusturulur.

SWAP = CNOT,CNOT,,CNOT, (2.25)
Bu islemin matris temsili

1000][1000][1000 1000
0100({0001f|j0100|_|0010
0001[|0010[]0001| 0100
00101L0100110010 0001

SWAP = (2.26)

seklindedir.
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oy AP DI >
LT 1T =X
B> |A> B |A>

|A\53> |a®B) B (Xég»

Sekil 2.4. SWAP mantik gecitinin tic CNOT gegitiyle olusumu ve spin degis tokusu devre gosterimi
2.2.2.3. Toffoli (CCNOT) Gegiti

Tersinir kapilar kullanilarak rastgele bir islevi hesaplamak i¢in bagka bir ge¢it
gerekir. Bunlardan birisi de Tommaso Toffoli tarafindan 1980 yilinda 6nerilen gegittir.
3-kubit girisine sahip gegitlere pek cok drnek verilebilir. Tlk akla gelen ve en énemli
ornegi Toffoli (CCNOT) gecitinin Sekil 2.5.te sembolil verilen islem semas: ile
ifadesi miimkiindiir, (Kizilirmak, 2020).

= ] . & 1
E£ [

Sekil 2.5. Toffoli (CCNOT) gegiti ve esdeger devresi

»
-»

Toffoli geciti, ii¢ kubitlik bir gegittir. Ilk iki kubit kontrol kubiti ve iigiincii kubit
hedef kubitidir. Toffoli gecitinin dogruluk tablosu Tablo 2.3.’te gosterilmistir.

Tablo 2.3. Toffoli (CCNOT) gegitinin dogruluk tablosu

Giris Cikis
b b’

~
-

Q
(¢}

P P P, O O O o o
P P O O k B O O
b O b O B O =k O O
P P P P O O O O
P O O B B O O
©O P B O kP O L, O

w
e



Tabloda verilen sonucu olusturan Toffoli gecitinin matris ifadesi asagidaki

bigimdedir:

Toffoli = (2.27)

coorocoooo
coroocooo
RroOooOoOoOoO
ocrocoocoocooo

cCoococococ o R
coocococork o
coococoRroOo
coocorocoo

2.2.2.4. Fredkin (CSWAP) Gegiti

Edward Fredkin tarafindan olusturulan ve CSWAP veya Fredkin ismiyle bilinen
gegit tig-bitlik bir gegit olup ilk bit 1 ise son iki bit yer degistirir. Tablo 2.4.’te bu gegite

ait dogruluk tablosu ve Sekil 2.6.’da devre gosterimi verilmistir.

Tablo 2.4. Fredkin (CSWAP) gecidinin ii¢ kubit i¢in dogruluk tablosu

Giris Cikis
a b cld b ¢
0 00/0 0 O
0 010 0 1
01 0/0 1 O
0110 1 1
10 0/1 0 O
10 1|1 1 0
1 1 0|1 0 1
11 1|1 1 1
Kontrol Kubit a
b
Hedef Kubitler
C

Fredkin ge¢idinin matris ifadesi asagidaki bigimdedir:
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Fredkin = (2.28)

S OO R OOOoOOo
O R OO OO OO
SO R OOO OO
O OO OO oo

Coococo0o o R
cCcoocococoRrOo
coococorRrooO
coocorocoo

2.3. Kuantum Hesaplama Sistemleri

Kuantum hesaplamanin yapilabilecegi muhtemel donanim veya sistemler basta
manyetik puls spektroskopi teknikleri, 1s1k polarizasyonu, fotonik gibi farkli
sistemlerdir. Once degerlendirilen ve degerlendirilme potansiyeli olan fiziksel
sistemler Ozetlendikten sonra tezin konusu bakimindan bu calismada pulsu manyetik

rezonans teknikleri ve buna esas olan spin sistemlerinin manipiilasyonu ele alinacaktir.
2.3.1. Kuantum Elektrodinamigi (KED)

Kuantum elektrodinamigi (KED), Richard Feynman tarafindan ortaya atilan ve
atomalt1 yiiklii parcaciklarin arasindaki elektromanyetik etkilesmeyi inceleyen
relativistik kuantum mekanigini kullanan bir teoridir.

Kuantum elektrodinamigi temel olarak iki ilkeye dayanir:

1. Bir elektron bir yerden ve zamandan diger yere ve zamana gidebilir.
2. Bir elektron belirli bir yerde ve zamanda bir fotonu yayinlar veya
sogurur.

Bu olaylar sekilde verilen Feynman diyagramlarinin ii¢ elementiyle temsil
edilmistir. Bu elementler, (1) foton i¢in dalgali bir ¢izgi (A — B), (2) elektron i¢in diiz
bir ¢izgi (C — D) ve (3) bir fotonun elektron tarafindan yayinlanmasi veya
sogurulmasini temsil eden ikidiiz ¢izginin birlesme noktas: ve bir dalgali bir ¢izgi

kombinasyonu (E).

B‘o :D
13
& E
S .
@
N
4
.A c*

uzay

Sekil 2.7. Feynman diyagrami elementleri
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2.3.2 Isik Polarizasyonu

Isigin bir polarizor ¢ifti ile polarizasyonu kubit duruma dayali kuantum
hesaplama i¢in uygun olaylardan birisidir. Bir elektromanyetik dalga olan 1s1k
birbirine dik alternatif elektrik ve manyetik alan bilesiklerinden olusmustur ve bu
bilesenler yayilma yoniine diktir. Eger bir polarizér (kutuplayici) kullanilirsa bir 15181n
sadece polarizor yoniinde kutuplu olmasi saglanabilir. Bu 6zellikten yararlanilarak 1s1k

istenilen dogrultuda kutuplandirilabilir.

Ornegin yayilma dogrultusuzolan 11tk demeti bir polarizérle x ve y
dogrultularinda kutuplandirilabilir, bu iki kutuplu durum bir kiibit olusturacaktir.
Ikinci bir polarizor kullanilarak 151k tam gegirilebilir ya da tam engellenebilir, ayrica
bu ikisinin sonsuz ara durumu da vardir, (Sekil 2.8). Dolayisiyla kutuplandirilabilen

151k kuantum bilgi islemede giiglii bir fiziksel sistemdir.

. ‘ iki polarizer dik
Iki polarizer parallel Iki polarizer agili Isik gegmez
Isik geger Isik kismen geger ya da en az geger

—N

Sekil 2.8. Isik polarizasyonu

2.3.3. Siiperiletkenlik

Stiperiletkenler elektrigi sifir direng gostererek ileten maddelerdir. Bir
stiperiletken bir akim ilmeginden akim baglatildiktan sonra dig miidahale olmaksizin
akim kesintisiz siirer. Bu durumda bir siiperiletken manyetik dipol momentinin
olusturulmustur ve bunun yonii istege bagh iki durumda yapilabilir, yani bir kiibitlik
sistem yapilmistir ve kararlidir. Kuantum bilgi islemede bu dipollerin nanometrik

boyutlarda olmasi beklenmektedir ve bu yonde ¢alismalar yapilmaktadir.

Giliniimiizde siiperiletkenlik 4 K sicaklikta olugsmaktadir. Yiiksek sicaklikta Tc
stiperiletkenler bulundugu takdirde bu uygulamanin miimkiin olmasi beklenmektedir,

(Nielsen ve Chuang, 2010).
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2.3.4. Kuantum Nokta Kusurlari

Kuantum nokta kusurlar1 ya da kuantum noktalar (quantum dots), elektronlarin,
desiklerin veya iyonlarin smirli bir bolgede (kuantum mekaniginde potansiyel
kuyusu), tutuldugu yapilardir. Bu yapilarin boyutlar1 nanometre mertebesindedir
elektriksel ve optiksel 6zellikleri kuantum hesaplamaya uygun davranis sergilerler,
(Ustiin, 2011). Bu noktalarda tutulan elektronlar, desikler veya diger iyonlar bir
kiibitten baslayip daha biiylik kiibitleri olusturabilecek yapi olarak alinabilir,
dolayisiyla kuantum hesaplamanin uygulanmasinda bir alternatif olma potansiyeline

sahiptir, (Nielsen ve Chuang, 2010).
2.3.5. Spintronik

Spintronik, spin—elektronigi kelimelerinden tiiretilen ismidir. Spintronik,
elektronik aygitlardaki bilgiyi elektronun spinini kullanarak tasiyan sistemdir. Diger
ismi magneto-elektroniktir. Spintronik nano- veya mikro-elektronikte gelismelere yol
acmustir. Spintronik daha hizli ¢alisan, kisa baslama zamani olan, kiigiik hacimlerde
daha biiylik veri kapasitesi olan bilgi depolama aygitlaridir, (Nielsen ve Chuang,
2010). Spintronik elektron spinini degerlendirdiginden, kuantum hesaplamanin
yapilabilecegi minimum gii¢ harcayan ve olabildigince hizli ¢alisan bir fiziksel yap1

olma potansiyeline sahiptir.
2.3.6. Molekiiler Miknatislar

Molekiiler miknatislar aslinda metal kompleksleridir ve tek bir molekiilden
olusan miknatislardir. Bu kompleksler bir kritik sicakligin altinda miknatislanirlar ya
da miknatisliklar1 kaybolur. Yani miknatislanmasi1 kontrol edilebilen iki durumlu

yapilardir, bu 6zelligi nedeniyle kubit sistem olustururlar.

Molekiiler miknatislarda merkez metal ¢ogunlukla Mn?" veya Fe®*
elementleridir. Ligantlar farkli organik gruplar olabilir. Manyetik dipol momentlerinin
olmas1 nedeniyle molekiiler miknatislar manyetik rezonans spektroskopileri (NMR
veya EPR) ile davranislar1 kontrol edilebilir. Bu yapilar da kuantum hesaplama i¢in

degerlendirilebilecek fiziksel yap1 olmaya adaydirlar, (Ruiz—Molina ve dig., 2000).
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2.3.7. Endohedral Fullerenler

Fulleren olarak bilinen 06zel molekiiller tamamen karbon atomlarinin
olusturdugu 6rgii olan kapal1 bir tiir molekiildiir. Bu orgiiler kiire, silindir veya elipsoit
yapida olmaktadir. Fullerenlerin en kiigiik iiyesi C20, en bilinen {iyesi de C60 ve C70
molekiilleridir. Silindir bi¢iminde olanlar karbon nanotiip olarak bilinmektedir.
Orgiideki karbon sayis1 nanotiiplerin biiyiikliiklerine ve 6rgii bicimine bagl olarak ¢ok

fazladir. Nanometre boyutunda olan fulleren 6rnegi Sekil 2.9.’da verilmistir.

pAS

%%

Sekil 2.9. Bir endohedral fullerenin yapisi

Fullerenler kapali kafes yapilar1 nedeniyle benzersiz bir i¢c uzaya sahiptir. i¢
uzayin boyutu fullerenin igine bazi atomlarin, kiicik molekiillerin ya da
gruplarinkonulmasinayetecek kadar olabilir. Igine bir atom veya atom grubu
hapsedilenbu kafes yapilar endohedral fulleren olarak adlandirilmaktadir ve M@ Ceo
semboliiyle temsil edilirler. M burada metal veya ametal olabilir. Kararli yapida
olmalari, i¢ine atomlarin veya molekiil gruplarinin konulabilmesi gibi nedenlerebagl
olarak fullerenler spin tabanli kuantum hesaplama igin uygun yapilardan olma

ozelligine sahiptir, (Yadav ve Kumar, 2008).
2.3.8. Spin Tabanh Kuantum Hesaplama Sistemleri

Spin tabanli kuantum hesaplama sistemleri, ¢ekirdek ya da elektron spinlerini
konu alan ve spin durumlarina gére yapi incelemesi yapan spektroskopi dallaridir.
Bunlar esas olarak Niikleer Manyetik Rezonans (NMR), Elektron Paramanyetik
Rezonans (EPR) ve bu ikisinin birlikte kullanildig1 Elektron Niikleer Double Rezonans
(ENDOR) spektroskopileridir. Bu sistemlerden 6zellikle NMR halihazirda kuantum
hesaplama c¢alismalarinda kullanilmaktadir. Digerlerinin de heniiz kullanilmasalar

bile, kuantum hesaplamada uygulanma potansiyelleri vardir.

Ozellikle hem kubit, hem de kutrit ve daha yiiksek mertebeli durumlar igin bu

spin sistemleri olduk¢a uygun goriinmektedir.
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2.3.8.1. Spin Tabanh Kuantum Hesaplama Sistemi 1: NMR Spektroskopisi

Niikleer manyetik rezonans spektroskopisi (NMR), molekiil yapisi ile birlikte
molekiillerin fiziksel 6zellikleri, bag uzunluklar1 ve yapilariilebag agilarinin degerleri,
molekiil i¢i dinamikler ve dengeler, delokalizasyon ve kinetik veriler hakkinda 6nemli
bilgiler verenolduk¢a Onemli bir spektroskopik yontemdir, (Balci, 2000). NMR
spektroskopisi molekiillerin yapisal olarak belirlenmesinde, spin tabanli kuantum
hesaplamaya esas olan spin—spin ve ¢ekirdek kuadrupol moment etkilesmeleri yaygin
olarak kullanilan etkilesmelerdir, (Oliviera ve dig., 2007; Nakahara ve Ohmi, 2008).
Ayrica pulslu-Fourier doniisiim tekniginin bu spektroskopide 6zllikle 1970’lerden
sonra yaygin kullanimi ile hassasiyeti ve uygulama alanlar1 da geniglemistir. Bu
teknikte edinilen birikim ve tecriibe kuantum hesaplamaya uygulanabilecek bir¢cok

bilgi ve ayrint1 igermektedir.

>

@

A
A

Sekil 2.10. Manyetik alan icinde z dogrultusunda kutuplanmis bir spine uygulanan B0 siddetindeki
ve T genislikteki manyetik alan pulsunun etkisi. (I) Kutuplanmigspin kararli durumda iken puls
uygulaniyor, (II) spin 8 agis1 kadar yatarak donmeye devap eder, (II) puls kalktiktan sonra aldig1
enerjiyi vererek kararli duruma doner.

Sekil 2.10 manyetik alan i¢inde kutuplanmis ve kararli bir ¢ekirdek veya
elektron spininin manyetik alana dik yonde uygulanan siddetli bir manyetik pulsu
uygulandiktan sonraki durumun gostermektedir. Uygulanan puls genisligi ve sistemin
calisma frekansi ile tanimlanan bir ac1 kadar kararli yoneliminden dondiiriilen spin,
pulstan aldig1 enerjiyi sonra karakteristik frekansta vererek yine kararli hale doner.
Uygulamalarda tek bir puls yerine farkli genisliklerde ve farkli araliklarla bir takim

puls dizileri ile, farkli spin sistemlerini igceren maddenin yapisal 6zellikleri ¢oziiliir. Bu
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teknik puls ve Fourier doniisiim NMR spektroskopisinde uzun yillardan bu yana
geliserek kullanilmaktadir, ayrica en iyi gozlendigi uygulamalardan yaygin olani da

tibbi teshis cihazi olan manyetik rezonans goriintiileme (MRI) cihazi uygulamalaridir.

Ik olarak 1945 yilinda gézlenen Niikleer Magnetik Rezonans, (NMR), 6zellikle
1970'li yillardan sonra ¢ok biiylik bir gelisme gosterdi. Bunun nedeni bilgisayar
teknolojisindeki gelismeler ve siiperiletken magnetlerin yapiminin yani sira siirekli
dalga tekniklerinden puls tekniklerine gegistir, (Tabak, 2009). Konvensiyonal NMR
spektroskopisi, sabit manyetik alanda frekans tarama yapmaktadir ve bu teknikte

integral alma, dekuplaj gibi islemler yapilsa da bu islemler fazla degildir.

NMR spektroskopisinde kullanilan MHz mertebesindeki radyo frekansi ve
numuneye uygulanan puls sonrasi tepki sinyali, FID (serbest soniim sinyali; free
induction signal) siiresi mikro saniyelerden dakikalara kadar degisebilmektedir. Bu
durum puls ve FT teknolojisinin NMR spektroskopisinde hizla gelismesine yol
acmustir. Tibbi teshis cihazi olarak kullaniln Manyetik Rezonans Imaging (MRI) bu

teknolojinin bir baska uygulamasidir.

Pulslu Fourier transform NMR (FT-NMR) spektroskopisinin gelistirilmesiyle
1970'den sonra NMR o&l¢iimlerinin hassasiyetleri ve fonksiyonlar1 biiyiik oranda
artmigtir. Ozellikle puls programlama ile spin manipiilasyonu islemleri spektroskopi

amac yaninda spin tabanli kuantum hesaplamaya da uygulamanin 6niinii agmaistir.
2.3.8.2. Spin Tabanh Kuantum Hesaplama Sistemi 2: EPR Spektroskopisi

Elektron Paramanyetik Rezonans (EPR) spektroskopisi ayni zamanda Elektron
Spin Rezonans (ESR) spektroskopisi olarak da adlandirilir. ESR bir atom, atom grubu
veya molekiilde eslenmemis elektron spininin gevre spinlerle etkilesmesini esas
alir.Cevre spinleri demek, eslenmemis elektronun yakinindaki c¢ekirdek spinleri ile
varsa yakindaki bagka bir eslenmemis elektronun spinidir. Spektroskopi esas olarak
paramanyetik merkezleri inceler. Paramanyetik merkezlerkimyasal radikaller, Ki
bunlar eslenmemis elektron igeren atom, grup veya molekiillerdir, nokta kusurlarinda
tuzaklanan elektron veya iyonlar, paramanyetik safsizliklar ve benzeri
olusumlardir.Kapsayict olmasi nedeniyle ESR (Elektron Spin Rezonans) yerine EPR
(Elektron Paramanyetik Rezonans) kisaltmasi daha uygun diismektedir ve yaygin

kullanilmaktadir. EPR spektroskopisinde eslenmemis elektronla etkilesen biitiin
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¢ekirdekler ilave donanima gerek olmadan tek bir cihazla incelenebilir. Bu 6zellik EPR
spektroskopisinin 6ne ¢ikan 6zelligidir.

Bir diizgiin manyetik alan i¢ine konulan paramanyetik merkezdeki eslenmemis
elektronunspini manyetik alan i¢inde ya alana paralel ya da antiparalel olarak yonelir.
Bu iki yonelim, elektron ve alan arasindaki etkilesme siddetine bagli olan bir AE
enerjisi ile ayrilir. Bu enerji farki (AE), elektronlarin diigiik enerji seviyesinden, yiiksek
enerji seviyesine gecmesine sebep olan v frekansli mikrodalganin enerjisidir. Bir B
manyetik alani1 i¢inde kutuplanan elektron spinine mikrodalganin hv enerjisi
uygulanirsa, g degerine sahip elektronun spektroskopik yarilma degeri ve elektron
Bohr magnetonu g ile tanimlanan enerjiye esit oldugunda elektron spini durum
degistirir.

hv = gBB. (2.29)

Bu ifade EPR’nin gerekli ve yeterli rezonans sartidir.

NMR’da oldukga fazla sayida uygulanmakta olan puls dizisi vardir. Ornegin
‘150 and More Basic NMR Experiments’ kitabinda 150’den fazla puls dizisi
tanmitilmaktadir, (Braun, 1998). EPR’de, biraz geriden de olsa NMR’daki puls
dizilerine benzer puls tekniklerine sahiptir. Bu konudaki gelismeler hala devam
etmektedir. Yaklasik 40 yil once kiiciik molekiillerin yapilarimin tayininde siirekli
dalga EPR ve NMR kullanilmakta iken,daha sonra ortaya ¢ikan pulslu-NMR ve pulslu-
EPR spektroskopik yontemleriyle ¢ok daha biiyiik molekiillerin yapilari hakkinda
incelenmeye baslanmustir.

Pulslu-EPR deneyleri 1960 yilinda Bill Mims tarafindan yapilmaya baglanmistir,
(Schweiger ve Jeschke, 2001). Puls EPR tekniginde, siiperiletken miknatislarla
olusturulan kararli ve durgun Bo manyetik alanina B; siddetinde manyetik alan pulsu
eklenmis, bu uygulanan pulslarla manyetizasyon altiist edilmis ve dengeye doniislerini
veren FID sinyalinin Fourier doniisiimii alinarak yapi ¢oziimlenir. Gergekte tek bir
puls yerine programli puls dizileri ile spinler manipiile edilerek bir¢ok bilgi edinilir.

S6z edilen pulslu spektroskopi teknikleri ayni zamanda spin-tabanli kuantum

hesaplama islemlerinin yapilabilirligini ortaya koymasi bakimindan énemlidir.
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2.3.8.3. Spin Tabanh Kuantum Hesaplama Sistemi 3: ENDOR
Spektroskopisi

Elektron niikleer double rezonans (ENDOR) spektroskopisi, 1950'li yillardave
EPR ile NMR spektroskopilerini birlikte kullanan bir manyetik rezonans teknigidir,
(Feher, 1956). ENDOR'un baslangigta katihal fiziginde uygulanmistir.Daha sonra
ENDOR, daha fazla biyoinorganik sistemlere de uygulanmistir. Bu spektroskopi
tekniginde 6nce paramanyetik bir numunenin EPR spektroskopisi alinir. Herhangi bir
EPR gecis cizgisinde eslenmemis elektronun etkilestigi ¢ekirdekleri gézlemek ve
belirlemek icin EPR o ¢izginin lizerinde sabit tutularak NMR spektroskopi teknigi ayni
cihazda uygulanir. Bu islem Elektron Nikleer Cift Rezonans (Electron Nuclear
Double Resonance, ENDOR) olarak bilinir. ENDOR gegisleri siirekli dalga
spektroskopisi ile yapilabildigi gibi pulslu spektroskopi ile de yapilabilir,(Mims, 1965;
Davies, 1974; Sato ve dig., 2007; Nakahara ve dig., 2007).
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3. MATERYAL VE METOT

3.1. Spin Islemcileri ve Spinlerin Matris Temsilleri

Spin islemcilerinin matris temsilleri temel 06zelliklerinden yararlanilarak
olusturulabilen matrislerdir. Kaynaklarda hazir olarak verilen spin islemcilerinin
bazilari, ki en fazla bilineni spin-1/2 igin Pauli spin matrisleridir. Bunun disindaki spin
islemcilerinin X, y ve z koordinat temsilleribelirli bir algoritma ile kolaylikla
olustirulabilir. uygulamalarda kolaylik i¢in olusturulmasini bir 6rnek iizerinde
gostermek yararl olacaktir.

Spin 1/2 sistem i¢in Boliim 2’de matrisler verilmistir. Burada 6rnek olarak spin
1 ya da kutrit sistem, spin 3/2, spin 2 ve spin 5/2 i¢in spin matrisleri Algoritma 4.1’den
yararlanilarak olusturulacaktir, Boliim 4’te ayrica algoritma ile birlikte 6rnek de
verilmigtir.

Calismada once spin islemcileri ele alinarak, literatiirde verilen spin-1/2 donme
islemcisi yaninda spin-1 ile spin-5/2 arasi kuantum spin donme islemcilerinin
sembolik ifadeleri sayisal hesaplama yontemi ile tiiretilmistir. Her ne kadar pulslu
NMR spektroskopisinin kuantum bilgi teorisindeki uygulamalari spin-1/2 i¢in, yani
kubit esasli sistemler i¢in yapiliyorsa da, islemin tartismasinin ve uygulamalarinin
farkli spin sistemlerine yayginlagmasi, diger spin sistemlerinin déonme islemcilerinin
sembolik ifadelerini gerekli hale getirecektir. Bu islemciler gerektiginde Bulgular ve
Tartismalar boliimiinde ele alindigi lizere seri agilimi ydntemiyle sayisal olarak
tiiretilmektedir, fakat bu yontem ilave bir islem yiikiidiir. Donme islemcilerinin
sembolik olmas1 dogal olarak kolaylik saglamaktadir.

Spin vektorleri gergekte birer islemcidir. Kartezyen koordinat sisteminde

bilesenleri cinsinden yazilabilir;

(3.1)

W
Il
NERS Ty

Klasik karsiligi olmayan spin operatorlerinin ilgili dalga fonkiyonuna farkli
bi¢imlerde etkir ve 6zdegerleri verir. Spin dalga fonksiyonu |S, M) olsun, 6zdegerler

sunlar olacaktir;
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§2|S)MS> = S(S + 1)|SFMS>

SAZIS' MS) = MSIS' MS)
(3.2)

P P

S, =S, +1iS,, S_=S8,-1iS,

Si1S,Ms) = /S(S + 1) — Mg(Ms £ 1)|S,Ms £ 1)

S, ve fy islemcilerini dogrudan kullanmak yerine yiikseltme ve algaltma
islemcilerini kullanmak daha anlagilir, daha uygulanabilir 6zelliktedir. Bu nedenle
yiikkseltme ve algaltma (merdiven) islemcilerini tanimlamak be buradan matris
temsillerini olusturmak gereklidir. Bu islemler Boliim 4’te Algorirma 4.1 ve izleyen

ornek islemlerde yapilmistir.

Spin matrisinin ve dolayistyla spin 6zdurumlariin boyutunu spin degeri belirler.
Herhangi bir S spini i¢in 6zdurumlar Mg =S5,S5—-1,§—2--—S+1,-S ve
dolayistyla boyut N = 2S5 + 1 olacaktir. Buna karsilik spin 6zdurumlart da her birisi

N elemandan olusan |0), |1), |2) -+ |N) ket vektorleri olacaktir,
1 0 0 0
0 1 0 0
|0) = 0l 1) = 0l 12)=11] - IN}=[0 (3.3)
0 0 0 1

Spin islemcileri ve 6zdurumlari i¢in yapilan tanimlar1 verecek bigcimde bir
algoritma olusturulabilir (Algoritma 3.1). Bazi1 spin islemcileri (matris temsilleri)
Bulgular ve Tartismalar Boliimiinde verilmistir.

Benzer bicimde, donme islemcileri de spinler lizerine etkiyerek onlarin, 6rnegin

manyetik alan i¢inde kutuplandiktan farkli yonelimlerde yonlerdirecektir.
3.2. Ustel Islemciler: Donme islemcisi ve Yogunluk Matrisi Islemleri

Gerek kuantum mekanikte spin donme islemcisi ve gerekse yogunluk matrisinde
esas olan iistel islemciler aritmetik kullanima uygun degildir. Bu islemcilerle aritmetik
islemleri yapabilmek icin islem yapmaya uygun hale getirmek, diger ifadeyle bu
islemcilerin seri agilimlarinin yapilarak dogrusal hale getirilmesi gerekir.

Denklem 3.1 ile tammlanan spin donme islemcisi, R, R ,R,, hatta spin

arttirma ve azaltma islemcilerinin olusturabilecegi R, ve R_ islemcileri asagida

aciklandigi bicimde olusturulur.
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Zamana bagli Schrodinger denklemi alinir.

dy
ih—- =1 (3.4)

Ifadede  spin sistemini tanimlayan Hamiltoniandir. Ornegin eslenmemis bir elektron

igceren spin sistemi i¢in B1 siddetindeki puls ile Hamiltonian
H = gBB,S + diger etkilesmeler (3.5)

olacaktir. Bu asamada sadelik i¢in diger etkilesmeleri daha sonra ayrintilandirmak
lizere bir yana birakarak Zeeman etkilesmesi dikkate alinabilir. Zamana bagh

Schrédinger denklemi ¢oziiliirse ki birinci mertebe diferansiyel denklemdir,
l)lj — Ae—i?—?t/h (36)

ifadesi bulunur. Ifadede A genliktir ve baslangig sartina baghdir. Ustel ifadede

rezonans sartini, (hv = gfB,), ve A = h/2m tanimi kullanilirsa

H B 2mhvS

—ift/h — ,—iwtS 3.7
- - e 3.7)

=w Vvee

olacaktir. Pulslu manyetik rezonans spektroskopilerinde puls siiresi sinirli oldugundan
wt = 0 acis1 olarak tanimlanir. Bu ag¢1 pulsun siiresi ile tanimlanir ve manyetik alan
i¢cinde kutuplanan spinin kararli z dogrultusundan ne kadar dondiirtilecegini belirler.

Bu sonugla iistel ifade yeniden
Y = Ae™i0S (3.8)

yazilabilir. Ustel ifadede bulunan spin bir islemci oldugundan, bu ifade iistel islemci

olarak tanimlanir ve donme islemcisi (rotation operator) olarak tanimlanir.
R(0) = 168 (3.9)

Spin vektor oldugundan iistel ifade de vektor bilesenleri olarak tanimlanmalidir.
Ayrica tstel islemci dogrudan uygulanamayacagindan dogrusallagtirmak gerekir.
Kompleks fonksiyon tanimui ile ve a indisi X, Y, z, + ve — yerine kullanilarak donme

islemcisi,
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R(6) = e'%5« = cos(6S,) + i sin(8S,) (3.10)

olacaktir. Ustel islemci bu haliyle de herhangi bir fonksiyona uygulanamaz.
Uygulanabilirlik igin trigonometrik fonksiyonlarin argiimanlari skaler 6 ve matris S,
ile islem yapabilmek i¢in seri agilim1 yapilmalhdir,
A 1 . 1 . 1 1 ..
1 _ . p282 L —p4ds _ _ 686 4 _ n8E8 _ ...
cos(6S,) =1 2!9 5a+4!9 Sk 6!9 S“+8!0 S8
(3.11)

o 01 01 a1 a1
sin(63,) = 6S, — 310752 +5;0°58 — ;0750 +5;0°82 — -+

ifadede S, spinin boyutuna bagli islemci matrisi ve I spin islemcisi ile ayni boyutta
birim matristir.

Bu iglemleri yapabilmek i¢in matris formundaki spin iglemcilerinin terim terim
kuvvetlerini almak gerekir. Spin islemcisi matrislerin boyutlar1 S=0i¢in1 X 1, S =
ligin 3 X 3 olacaktir. Dolayisiyla islemleri yeterli duyarlikta, 6rnegin &€ = 1072
duyarlikta yapabilmek i¢in spin matrisinin boyutuna ve a¢inin degerine bagl olarak
seriyi 7 ile 40 terim arasinda toplamak gerekmektedir ve bu islemler ancak bilgisayar
yardimu ile yapilabilir. Seri toplama, donme islemcisinin biitiin bilesenleri i¢in ayr1

ayr1 yapilmalidir.
3.3. Yogunluk Islemci Teorisi

Spektroskopik teknikleri agiklamanin 6nemli ve verimli yollarindan birisi
yogunluk matrisi teorisidir. Yogunluk matrisi teorisiyle zamana bagli spin sistemleri
kontrol edilebilmektedir. Kuantum mekaniginde her yalitilmig sistem N boyutlu

karmagik Hilbert uzayinda bir saf bir ¢ dalga fonksiyonu ile tanimlanir;
l/J = Zl’ Ci¢i s Ci(i = 1, 2, 3... N) (312)

Yalitilmamais bir sistem ¢evreyle etkilesim halindedir ve bu nedenle sistemdeki
bilgi tanimsizdir ve karigik durumlar olarak bilinirler. Boyle sistemlerin, bir kuantum
mekanik tanim ve islem olan yogunluk matrisi ile temsil edilmesi daha uygun
diismektedir, (Atkins ve Friedman, 2005; Oliviera ve dig., 2007). H sembolii Hilbert
uzayimi tanimlasin, N boyutlu bir Hilbert uzayinda [i) € H olmak {izere yogunluk

matrisi,

44



N
p= Rl @hul, (=123 N) (313
k=1

olarak tanimlanir. p, katsayisi sistemin k’nci durumda bulunma olasiligidir. Salt
durumlar igin p;, = 1 olacagindan p = [P )(y| degerini alacaktir. Yogunluk matrisinin
temel 6zellikleri asagida verilmistir.
I. Yogunluk matrisi agirlikli ortalama degerin bu teorideki ifadesidir.
ii. Yogunluk matrisi Hermitik olmalidir, zira 6zdegerleri gerceldir: p = pT.
iii. Salt durumlar i¢in yogunluk matrisinin kendisinin ve karesinin izi bir birimdir:
1z(p) = 1 ve iz(p?) = 1.
iv. Karigik durumlarda yogunluk matrisinin izi birimden kiiciik olabilir: Iz(p) < 1.
v. Bir A islemcisinin 6zdegeri ya da beklenen degeri yogunluk matrisinin
degerlendirilmesiyle bulunabilir. Bu deger gergekte yogunluk matrisi ile A

islemcisinin ¢arpiminin izine esittir,
(A) = Z Z piAij = Z(pﬁ)ﬁ = Iz(p4) (3.14)
j k j

Vi. Yogunluk matrisi, zamana bagli siireglerin incelenmesinde giiglii islemlerden

birisidir. Zamana bagli Schrodinger denklemi yogunluk matrisi ile birlikte

almarak,
ih%lf) — H|yp)ve Hermitik eslenigi  if dc(;fl = —3(] ile
in? llﬁl)t(‘pl — ih <%lf) Wl + [) %) islemi acik bicimiyle  (3.15)
in 228 _ 01y ) — )13 = 300 — p3e = [3,p)

dt

komiitasyon degeri elde edilir. Bu son ifade yogunluk matrisi teorisinde Onemli
islemlerden birisidir ve Sturm Liouville - von Neuman teoreminin kuantum
mekanikteki ifadesidir. Birinci mertebe bir diferansiyel denklem olan bu ifadenin

¢Oziimii yapilirsa,

p(t) — e—th/hp(O)eth/h (3.16)
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sonucu bulunur. Eger baglangigta yogunluk matrisinin degeri biliniyorsa sonraki bir t
zamanindaki yogunluk matrisinin degeri yani sistemin durumu belirlenebilir. Termal

dengedeki bir sistem i¢in baslangi¢ yogunluk matrisi,

—-H /kgT -H/kgT
¢ ¢ (3.17)

PO = 5 e BTiaT ~ Z(T)

denklemi ile verilir. Ifadede kp Boltzmann sabiti, E,, sisteminin m durumunun
enerjisidir. Baslangi¢c durumu biliniyorsa t;, t,, t3 - ty zamanlarindaki p(t;),

p(tz), p(t3) -+ p(ty) yogunluklar asagida verilen ifade ile bulunur,
p(tl) — e—thi+1/hp(ti+1)ethi+1/fl‘ (l — 1‘ 2‘ 3’ "'N). (318)

Son asamada uygulanan puls dizisine spin sisteminin tepkisi belirlenecektir.
Sistemin tepkisi serbest indiiksiyon bozulma sinyali (SIB) ya da FID (Free Induction
Decay) denilmektedir. Bu isleme sinyal yogunluk matrisi teorisinde sinyalin
ortalamast islemi (signal averaging) veya ceyrek bolge deteksiyonu (quadrature
detection) denilmektedir. Bu islem, matematik olarak, artirma spin islemcisi ile yapilir,

(Schweiger ve Jeschke, 2001; Rule ve Hitchens, 2006; Oliviera, 2007).

J = 1z(S,p(ty) (3.19)

SIB sinyali, zamana gore séniimlii siniis dalgadir, yani zaman uzayinda degisen
bir sinyaldir. Bu sinyalin Fourier doniisiimii alinarak frekans uzayinda spektrum elde
edilir. Bu anlasilabilen ve ¢ozlimlenebilen spektrumdur. Bu islemler Algoritma 4.1 ile
adimlar halinde verilmistir.

Bu islemler ¢ok fazla ve zaman alic1 oldugundan iistel fonksiyonun baska ifadesi
olan kosiniis ve siniis fonksiyonlarinin seri agiliminin yapilmasi gerekmektedir ki bu

islemler ancak bir yazilim ile miimkiin olmaktadir.

46



4. BULGULAR

4.1. Spin Islemci Matrislerinin Tiiretilmesi

Spin matrisleri ya da spin islemcileri spinlerin temel 6zelliklerinden
yararlanilarak olusturulabilir. Kaynaklarda hazir olarak verilen spin islemcilerinin
bazilari, ki en fazla bilineni Pauli spin matrisleridir, ¢esitli kaynaklarda
bulunabilmekteyse de uygulamalarda kolaylik i¢in olusturulmasini bir 6rnek tizerinde
gostermek yararli olacaktir.

Spin 1/2 sistem igin Boliim 2’de matrisler verilmistir. Burada 6rnek olarak spin
1 ya da kutrit sistem, spin 3/2 ve spin 2 i¢in spin matrisleri Algoritma 4.1’den
yararlanilarak olusturulacaktir.

Algoritma 4.1 Farkli spin sistemleri igin spin iglemcilerinin ya da matris

temsillerinin olusturulmasinda kullanilabilecek algoritma:

1) Spin 6zdurumlarina etkidigi zaman Mg 6zdegerlerini verecek olan Sy
matrisini olustur,

2) Spin 6zdurumlarina etkidigi zaman durumu bir iist duruma yiikseltecek
olan yiikseltme islemcisini, S, olustur, (taniml1 uzay disina ¢ikilamayacagindan S, |0)
islemi tanimsizdir),

3) Spin 6zdurumlarina etkidigi zaman durumu bir alt duruma indirecek
olan algaltma islemcisini, S_ olustur, (taniml1 uzay disina gikilamayacagmdan S_|N)

islemi tanimsizdir).
4) S.ve S_  matrisleriyle’S, = %(§+ +S) ve§, = Zli(§+ -S)
matrislerini olustur.

Spin 1 igin Mg = 1, 0, —1 oldugundan 6zdurumlar ile §% ve S, islemcileri,

|S,Mg) = |F), (F =0, 1, 2) 6zdurumlari igin,

1 0 0
|1,1) = |0) = [O], |1,0) = |1) = [1], [1,-1) =2) = [0] (4.1)
0 0 1

A 1 0 0 ) 1 0 0
$2=210 1 ol veS, =0 0 0 (4.2)



olacaktir. S, islemcisinin 6zdegerleri Mg = 1,0,—1 spin kuantum durumlarina

karsilik gelen |0), |1) ve |2) durumlari i¢in asagidaki gibi bulunur.

Yiikseltme ve alcaltma islemcileri S, ve S_ ile .SQXve’S'y islemcileri arasindaki

iligki asagida tanimlanmugtir.

>

8, =8, +iS,, S =8,-iS,
A 1 1 . (4.3)
Sy = §(5+ +$), §,= 275+ =S
Yiikseltme ve algaltma islemcilerinin 6zdegerleri,
S+18,Ms) = /S(S + 1) — Ms(Ms + D)|S,Ms £ 1) (4.4)

olarak tamimlanmaktadir. S, ve .§y islemcilerinin 6zdegerleri de bu tanimlar

kullanilarak bulunabilir. Spin durumu |S, M) olarak alimirsa S, islemcisinin S=1 igin

Ozdegerleri,
S.1,1)=0 (taniml1 uzayin disina tasir)
$.11,0) =v21,1) (4.5)
S.|1,-1) =2 1,0)
olarak bulunur. Benzer islemler S_ islemcisi i¢in yapilirsa asagidaki sonuglar bulunur.
S_11,1) = V2|1, 0)
S_|11,0) =2 |1,-1) (4.6)
S.11,—1) =0 (tamiml uzaymn disina tasir)

Bu sonuglarla S, veS_ islemcilerinin matris temsilleri elde edilir.

o v2 o0 X 0 0 0
Se=lo o vz| ve So=[v2 0 0 (4.7)
0 0 0 0 V2 0

Buradan S, ve Sy islemcileri de Denklem 4.8"deki gibi bulunur.

o oqlo vz o] 40 V2 0
Sx=§ V2 0 2 VeS-=Z -2 0 2 (4.8)
0 V2 o0 0 -2 o
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ikinci ornek olarak Spin-3/2 icin 6nce S, ve pesinde S_ islemcileri
olusturulmalidir. Spin-3/2 i¢in 6nce S, islemcisinin 6zdegerleri bulunur. Arttiran

islemcinin 6zdeger tanimindan Denklem 4.9 elde edilir.

$+13/2,3/2) = 0 (tamimli uzaymn disina tasir)
$+13/2,1/2) =V313/2,3/2)

A 4.9

5+13/2,-1/2) = 213/2,1/2)

5:12,-3/2) = V3 13/2,-1/2)
Bu 6zdegerler spin-3/2’nin durumlari olan

0 0 0 1
_10 _ 10 _ 11 _ 10
1 0 0 0

durumlarmna uygulanirsa islemci matrisi asagidaki gibi elde edilir.

(4.11)

Benzer olarak, S_ islemcisinin 0zdegerleri bulunur;
S_10) = S$_13/2,3/2) =V3|3/2,1/2)
S_|11y=5_13/2,1/2) = 2|3/2,—1/2) (4.12)

S_12)=8_13/2,—-1/2) = 23/2,—3/2)

S_|13)=5_13/2,—3/2) = 0 (tammli uzay disina tasir)

bulunacaktir. Buna gore S_ islemcisi de, yukarida yapilan islemlerin benzeri olarak,

0 0 0 0
s |WV3 0 0 0
5__0200 (4.13)
0 0 V3 0

sonucu bulunur. Bu islemcilerle S, ve .qu islemcileri de, spin-3/2 i¢in,
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Iro V3 0 01|
c 1o oy 13 0 2 0
Se=75(8: +5.) 2[0 2 0 @j w14
0 0 V3 o
[o V3 0 ol
. 1. .y 1ly3 o 2 0
Sy =57 (8s = 5- “2ilo -2 0 V3 (4.15)
lo 0 _v3 ol

olarak bulunur. $, ve $2 islemcilerinin dogrudan spin 6zdegerlerinden, $,|S, M) =
M,|S, M) ve $2|S, M) = S(S + 1)|S, M,) olusturulur.

3/2 0 0 0
c_|0 12 0 o
N 0o -1/2 0
0 0 0 —3/2
(4.16)
I 1 0 0 O
§2 = = 8 (1) (1) 8 =—1 (I : Birim batris)
0 0 0 1

Diger bir 6rnek olan spin-2 icin islemciler de ayn1 yontemle bulunabilir. Yani énce S2,

sonra S, matrisleri olusturulabilir. Sonra S, ve S_ islemcileri, arttirma ve eksiltme
islemlerini yapan matrisler ve en sonunda da S, = %(.SA'+ + SA'_) ve §y = %(SA}_ — SA'_)

tanimlari ile S, ve S'y islemcileri bulunur. Spin-2 i¢in durumlar

1 0 0 0 0
Y 0 9

|0>=H, |1) = H |2) = H 13) = 0], |4>:H (4.17)
0 0 1 0
0 0 0 1

olacagindan islemci matris temsilleri

[O 2 0 0 0] [O 0 0 0 0]
o o v6 0 of |2 0 0 0 Of

S;=lo o o Vg olS-=[o v6 0 0 o0 (4.18)
00 0 0 2 0 0 V6 0 0
00 0 0 O 0 0 0 2 0
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0 2 0 0 0 0 2 0 0 0
1[2 0 V6 0 o] 1[-2 0 v6 0 0]
Se==lo v6 0o v6 olS,==|lo -v6 o 6 ol (4.19)
2|0 0 v6 0 2| 2l|0 0 -v6 0 2|
| | | ' ]
0 0 0 20 0 0 0 2 0
[1 0 0 O 0] [2 0O 0 O 0]
[0 1 0 0 Of [0 1 0 0 Of
$2=6l0 0 1 0 olS,=l0 o 0 o ol (4.20)
|l0001OJ| |l000-10|
000 0 1 000 0 -2

elde edilir. Diger biitiin spinlerin matris temsilleri ayn1 yontemle tiiretilebilir.
4.2. Donme islemcilerinin Tiiretilmesi ve Etkileri

Kuantum mekaniginde donme islemcileri klasik mekanikten oldukga farklidir ve
kuantum mekanige 0zgiidiir ve klasik karsiligi olmayan donme islemcileridir. Bu
calismada sirasiyla 1/2 ile 5/2 arasi spinlere karsilik gelen donme islemcileri
olusturulmustur.

Spin donme islemcileri {i¢ temel asamada hesaplanmistir. Bu asamalar sunlardir:

Birinci asama: Bu asamada iistel islemci olan donme islemcisi Once

trigonometrik bilesenlere ayrilir.
Ry(60) = e™5« = cos(6S,) — isin(0S,), (¢ =xy,2+-) (4.21)

Donme islemcisi bu haliyle uygulanabilir degildir, ¢linkii islemci olan spin
bilesenleri kosiniis ve siniis fonksiyonlarinin argiimanidir. Bu nedenle kosiniis ve siniis
fonksiyonlarimin kuvvet serisine agilarak dogrusal hale getirilmesi gerekmektedir.

Donme islemcilerinin ilging olan 6zelligi, kaynagi spin olan bu islemcinin yine

bir spin durumu iizerine etki ederek onu baska bir duruma getirmesidir,
R,(®)In)y = |n"), (a=xy,2+ ). (4.22)

Ormek olarak bilinen spin-1/2’nin dénme islemcisi ﬁy(H) spin-1/2’nin |0)

durumuna uygulanirsa,

[cos(9/2) sin(8/2) [0] _ [sin(@/Z)
1

—sin(8/2) cos(8/2) cos(6/2) (4.23)
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olacaktir. A¢inin 60° ve 90° olmasi durunumda spinin aldigi durumlar sunlar

olacaktir.

o covicin | Y2 g opoie 4o
= 60° icin [‘/5/2]’ = 90° i¢in l +[0]} (4.24)

Bu islemler ﬁy (0) islemcisinin 8 = 90° i¢in Hamard gecidine benzer bigimde
her bir salt kubit durumunu iki durumun esit oranda karisimi haline getirir. Islemcinin

6 = 60° ve 90° i¢in donme islemcisinin agik ifadesi

1 ~ 1
Hlh al Be=g|

olarak verilir. Donme islemcisi 6 agisinin herhangi bir degerlerinde salt durumu kubit

R,(90°) = \ﬂ (4.25)

sistemin her iki durumunun farkli oranlarda karigimi yapmaktadir. Diger spinlere
karsilik gelen donme islemcileri salt spinler {izerine farkli bicimlerde etki etmektedir.
Ikinci asama: Bu asamada kosiniis ve siniis terimleri kuvvet serisine acilir. Bu
yolla islemci matrisleri trigonometrik fonksiyonlarda islem yapilabilir hale gelir.
cos(6S,) _11——9252 9454 ! —6°S8 + — 9858
¢ 2! 4! 6! 8!
(4.26)

sin(6S,) = 6S, — 59353 +5 9555 = 9757 +5 9959

Seri agilimlarda « indisi spin islemcinin koordinat bilesenleri X, y, z ve arttiran
ve eksilten 4+ ve — iglemcileri temsil etmekte, I spin islemcisi ile ayn1 boyutta birim
matrisi gostermektedir.

Bu asamadan sonra yogun sayisal islemler gerekmektedir. Bu islemler en
kiiciik spin iglemcisi olan spin-1/2’nin fy bileseni icin Ornek olarak yapilacaktir.

Kosiniis bileseninin ilk birka¢ terimi

sy _[1 07,8°11 o 4.7
cos(HSy)—[O 1]+§[0 1 384[0 1]+ (4.27)

ve siniis bileseninin ilk birkag terimi
ey 00 —11_ 80 —17, 6° 10 -1 4.8
sin(08) =51y ol-zgh ol*zmeih olt P

olarak bulunur. Bundan sonra spin islemcilerinin sifirdan farkli her bir elemani i¢in

seri belirli agilarda, 6rnegin 6 = 0°,10°, 20°,30° ... 180° veya 360° acilarinin her
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birisinde olabildigince hassas toplanmalidir. Spin islemcisinin Sy, 4,y elemanina

karsilik gelen donii matrisinin ri1 Ve riz elemanlarinin her bir agida yapilan toplama

isleminin degerleri asagida verilmistir;

Tablo 4.1. Spin islemcisinin Sy, (1 ;) elemanina karsilik gelen donii matrisinin r11 ve rl12
elemanlarinin her bir agida yapilan toplama isleminin degerleri

Matris elemani: ri1 Matris elemani: ri2
Agi (derece) Toplam Agi (derece)  Toplam
0 1.0000 0 0.0000
20 0.9848 20 0.1736
40 0.9397 40 0.3420
60 0.8660 60 0.5000
80 0.7660 80 0.6428
100 0.6428 100 0.7660
120 0.5000 120 0.8660
140 0.3420 140 0.9397
160 0.1736 160 0.9848
180 0.0000 180 1.0000
200 -0.1736 200 0.9848
220 -0.3420 220 0.9397
240 -0.5000 240 0.8660
260 -0.6428 260 0.7660
280 -0.7660 280 0.6428
300 -0.8660 300 0.5000
320 -0.9397 320 0.3420
340 -0.9848 340 0.1736
360 -1.0000 360 0.0000

Toplama islemleri olabildigince hassas, en azindan ¢ = 10~° mertebesinde
hassas olmalidir.

Uciincii asama: Bu asamada degerlerin agilara gore degisimleri cizilerek
fonksiyonlar1 belirlenmeye caligilir. Muhtemel dogrusal fonksiyonlar ayri ayri en
kiiclik kareler yontemiyle egri uydurma yapilarak terim katsayilar1 ve sonugta degisimi
temsil eden fonksiyon bulunur. Bu fonksiyon yaklagik olmamali, tam fonksiyon
olmalidir. Sekil 4.1°de her iki degisim acilara gore ¢izilmis ve degisimleri temsil eden

doni matrisinin elemanlarinin
11;(0) = & cos(0/2) + &, sin(6/2) (4.29)

fonksiyonuna tam uymasi nedeniyle en kiigiik kareler yontemi ile egri uydurma islemi
sonunda terim katsayilar1 olan &; ve &, belirlenmistir. Yapilan islem sonunda ri

elemani i¢in katsayilar & = 1 ve &, = 0 olarak, ri2 elemani igin katsayilar &; = 0 ve
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&, = 1 olarak bulunmustur. Ayni1 islemler S, fy ve S, islemcilerinin biitiin elemanlari
icin uygulandiginda spin-1/2 i¢in asagidaki donii islemcileri bulunur.
- 1 ~ c s 5 c+is 0
Re@=|" Y RO=| .| R(O)= .
[lS c] [ S C] [ 0 Cc — lS] (4.30)
¢ = cos(68/2), s =sin(6/2)

Calismada R, (0), R_(0) ve $? islemcisine karsilik gelen R?(6) islemcileri bu
yontemle bulunacaktir.

Yukarida yapilan kosiniis ve siniis serilerinin toplamlarinda argiiman olan spin
islemcilerinden S, ve S, islemcileri gercel, fakat .§y islemcisi sanaldir. Kosiniis
serisinde tiim terimlerde arglimanlarin kuvvetleri ¢ift say1 oldugundan dolay1, argliman
gercel de olsa sanal da olsa sonug iki durumda da gergel olacaktir. Siniis serisinde ise
kuvvetler tek say1 oldugundan dolay: gercel olan S, veS, islemcileri igin toplamlar
sanal, sanal olan .§y islemcisi igin toplamlar tam tersine gergel olacaktir. Sonucta R,
ve R, islemcilerinin terimleri kompleks ve ﬁy’nin elemanlar1 gergel olacaktir. Diger
spinlere karsilik gelen donii islemcileri de benzer olacaktir.

1.00 ¢

Sy(1,2): sin(8/2)
0.75 - S

sin(6/2)
(=}
3

s Sy(1,1): cos(6/2)

cos(6/2),
(=)
(=]
(=]

120 160 R0 360

-0.25 - Ag1 (derece)
-0.50 -
-0.75 -
-1.00 -

Sekil 4.1. Spin-1/2’nin §y islemcisinin (1,1) ve (1,2) elemanlarina karsilik gelen donii islemcisinin
elemanlarinin agiya gore degisimleri.

4.3. R, R_ ve R? Islemci Elemanlarinin Uyum Fonksiyonlari

Boliim 4.2°de anlatilan toplama islemleri herhangi bir spin elemanina karsilik
gelen donme islemcisinin agilara gére degisimini say1 olarak verir. Bu kesimde bu

sayisal degerleri temsil eden fonksiyonlar bulunacaktir.
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Donme islemcilerinin matris elemani olan tek tiir bir fonksiyon yoktur. Degisim
farkli terimlerden olusan polinomlar olacaktir, ancak bu polinomlarin terimleri
trigonometrik fonksiyonlar (siniis ve kosiniis) ya da dogrudan ag1 olabilir.

Bu tez ¢alismasinda S, ve S_ elemanlarinin ag1ya bagl degisimlerini temsil eden

fonksiyonlar dogrudan agiya bagli polinomlardir.
1:;j(0) =& + 8,0 +&,0% +&360° .. (6 : radyan) (4.31)

Eleman sayisi fazla oldugundan, smirli sayida eleman i¢in ¢oziim yapilarak
fonksiyonlarin bulunmasi gosterilecektir.

Bunun yaninda $? islemcisinin elemanlari argiimanlari farkli olan trigonometrik
fonksiyonlar olarak belirlenecektir. Elemanlar, [ parametresi degisimlerden

belirlenmek kaydiyla,
1;;(8) = cos(BO) + isin(f0) (6 : radyan) (4.32)

olarak belirlenmistir.
Tiim uyum fonksiyonu islemleri, regresyon katsayisi olarak bilinen r degeriyle
veya orijinal ve uydurulmus egrilerin eszamanli ¢izimlerinde gorsel olarak uyum

acisindan kontrolleri yapilarak elde edilmistir.
4.3.1. Spin-1/2’ye Karsilik Gelen R, R_ ve R? Donii Islemcileri

S, ve S_ islemcileri olan matrisin elemanlari dikkate alinirsa
=l ) <=l w9

Hem S, ve hem S_ islemcilerinin (1,1) ve (2,2) elemanlari, seri toplami dikkate
alinarak sabit ve 1 olarak bulunur. S, islemcisinin sifirdan farkli olan (1,2) eleman ile
S_ islemcisinin (2,1) elemant i¢cin Denklem 4.32°de verilen kosiniis ve siniis serilerinin
toplamlar1 0° ile 360° arasinda 20° adimlarla toplanirsa asagidaki tabloda verilen
degerler bulunur. Spin-1/2 i¢in donme matrisinin degisken olan bu elemanlarin
degisimi cizilirse bunun 6 agisina dogru orantili olacagi goriilecektir. Sekil 4.2 bu
degisimleri gostermektedir. Goriildiigii lizere donme islemcisinin kdsegen elemanlari
sabit ve birim, sifirdan farkli olan elemanlar da, 6 (radyan) agisina bagli dogru

denklemidir.
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Tablo 4.2. S, islemcisinin sifirdan farkli olan (1,2) elemani ile S_ islemcisinin (2,1) eleman i¢in
kosiniis ve siniis serilerinin toplamlar1 0° ile 360° arasinda 20° adimlarla toplanirsa bulunan degerleri

R, : Matris elemani r1 R®: Matris elemam
R_: Matris elemam r2: r1Ve Iz
0 (derece) riiVve rz cos(B6) sin(f6)
0 0.0000 1.0000 0.0000
20 0.3491 0.9659 0.2588
40 0.6981 0.8660 0.5000
60 1.0472 0.7071 0.7071
80 1.3963 0.5000 0.8660
100 1.7453 0.2588 0.9659
120 2.0944 0.0000 1.0000
140 2.4435 -0.2588 0.9659
160 2.7925 -0.5000 0.8660
180 3.1416 -0.7071 0.7071
200 3.4907 -0.8660 0.5000
220 3.8397 -0.9659 0.2588
240 4.1888 -1.0000 0.0000
260 4.5379 -0.9659  -0.2588
280 4.8869 -0.8660  -0.5000
300 5.2360 -0.7071  -0.7071
320 5.5851 -0.5000  -0.8660
340 5.9341 -0.2588  -0.9659
360 6.2832 0.0000  -1.0000
W 1 Spin-1/2, R, ve R_
7.5 4

(9]
1

y AA-AAAAAAAAAAALAELLLLALAOALALLLA

+ ve R_ degisimleri
N
(9]

¢ 0 Y g ; ] : . . ' : : .
: 60 120 180 240 300 360
2.8 1 6 (derece)
& 4
-7.5 -
-10 —£— Re (kdsegen) - Im (1,2)

Sekil 4.2. Spin-1/2 igin arttiran ve eksilten islemcilerinin sifirdan farkli elemanlarina karsilik gelen
donme iglemci matrislerinin agisal degisimleri.

Spin-1/2 i¢in bulunan dénme islemcileri,
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5 _[1 i6 5 _[1 O01,_ a7
RO=[; [} RO=[y =D (4:34)
Spin-1/2 igin R?(6)islemcisinin elemanlarinin degisimleri tabloda verilmistir.
Sekil 4.3.’te gosterilen degisimler biraz denemeyle f = % = %G + 1) olmak {izere

cos 38 ve sin B fonksiyonlaria uydugu goriilecektir.
1.00 ¢

0.75 4
0.50 A

0.25 A

1 Ac1 (derece)
0.00 ¢ — —
280 320

-0.25 +
-0.50 -

7y, Ve 1y, elemanlarinin degisimleri

-0.75 -

-1.00 -

Sekil 4.3. Spin-1/2 igin R?(6) dénii islemcisinin kosegen elemanlarinin agtya bagli degisimleri.

Elde edilen sonuglarla donme islemcisi
~ 36 30\111 o
@) = — ) +isin({— 4.35
R (6) [cos(4>+151n(4>“0 1 (4.35)

olarak bulunur. Dikkat edilirse trigonometrik fonksiyonlarin arglimanlar1 f = % =

%G + 1), spin-1/2 dikkate alinirsa 8 = S(S + 1) olacaktir.

4.3.2. Spin-1’e Karsiik Gelen R, R_ ve R? Dénii islemcileri

Spin-1/2 i¢in yapilan islemlerin benzerleri S,,S_ islemcilerinin elemanlarina
ayr1 ayr1 uygulanirsa sifirdan farkli donme islemci elemanlarinin degisimi Sekil 4.4.’te
verildigi gibi olur. Bu degisimler dogrudan 6 degiskenine baglh farkli derecelerden

polinomlara uymaktadir. Bu fonksiyonlarla R, R_ donii matrisleri

A 1 V20 -62 A 1 0 0
Re@®=lo 1 28 R@=|iv26 1 0 (4.36)
0 0 1 —-62 W20 1
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olarak bulunur. Dikkat edilirse R, ve R_ arasinda R_ = RT iliskisi vardr.

Spin-1, R, and R_

R, and R_ degisimleri

40 -©— Re (1,3) —A— Re (kosegen.) -8 Im(1,2)

Sekil 4.4. Spin-1 i¢in arttiran, eksilten ve toplam spin islemcilerine karsilik gelen donme islemci
matris elemanlarinin degigimleri.

R?(0) islemcisinin agiya bagl degisim egrisi Sekil 4.5.’te verilmistir. Gerek
gercel kosiniis ve gerekse sanal siniis bilesenlerinde argiiman £ = 26 olarak

bulunmustur. Buna gore argiiman § = S(S + 1) yani f = 1(1 + 1) olarak alinabilir

ve donme islemcisi, sadelik i¢in

1 0 O
R?(0) = [cos(26) + i sin(26)] [O 1 0] (4.37)
0 0 1

ifadesiyle verilir. Dolayisiyla ¢ = cos[S(S + 1) 8] ve 2 = sin[S(S + 1)] olacaktur.
4.3.3. Spin-3/2’ye Karsilik Gelen R, R_ ve R? Donii Islemcileri

Spin-1/2 i¢in yapilan islemler spin-3/2 i¢in uygulanirsa R, ve R_ islemcilerinin

elemanlar1 Denklem 4.38’de verildigi gibi bulunacaktir. Dikkat edilirse bu iki islemci

arasinda R_ = RT iliskisi vardir.
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1.00

0.75

0.50

0.25

Agi1/(derece)

0.00
3
-0.25 A

-0.50 -

1y ¥y Ve F33 elemanlarinin degisimleri

-0.75 -

-1.00 -

Sekil 4.5. Spin-1 i¢in R?(#)islemcisinin elemanlarinin degisimleri.

1i+/30—/362 _‘932
5 _10 1 i 20 —V30
R, (0) = t
" 00 1 V30
00 0 1
(4.38)
\/1_ 0 0 0]
~ _liv3e 1 0 0
RO =1_/392 i26 1 0
| _ig3 —V/362i/361]

Spin-3/2’nin R,, R_ doénme islemcilerinin elemanlarinin degisimleri topluca
Sekil 4.6.’da verilmistir. Gortildiigli iizere polinomum derecesi artan spin ile

artmaktadir.
Spin-3/2 igin R?(6) islemcisinin elemanlarmin degisimleri Sekil 4.7.’de
verilmistir. Bu degisimde trigonometrik fonksiyonun argiimanlari f = % oldugunda
. . . " 156 _ 3 (3
sayisal olan degisimler tam olarak temsil etmektedir. Buna gore f = ¥ =3 (E + 1) 0

olacaktir. Bunun anlami, spin-3/2 i¢in de argiiman B = S(S + 1)0 olarak S$2
islemcisinin 6zdegerine orantili olacaktir. Buna gore R?(8) islemcisinin acik ifadesi

asagidaki sekilde yazilabilir:

59



1000

156 156

52 _ . 0100

R4%(0) = [cos (—4 )+Lsm (—4 )] 0010 (4.39)
0001

25 - = =
Spin-3/2, R, and R_

E M
E

17220 Al A A A A A A A A AAAAAAAAAANN
;a) 0 T T T
< 300 360
I~ 0 (derece)
<)

=

(3]

(£-25'

©~ Re (1’3)5 (2,4) —4A- Re (k6$egen)

50 J-om(12) -4 Im23) -m-Im(14)

Sekil 4.6. Spin-3/2 igin R, R_islemcisinin elemanlarinin degisimleri.

1.00 ¢ o

0.75
0.50

0.25 Ag1

0.00 5 (drece)
-0.25
-0.50

-0.75

1y ¥y V€ F33 elemanlarin degisimleri

-1.00

Sekil 4.7. Spin-3/2 i¢in R?(6)islemcisinin elemanlarinin degisimleri.

4.3.4. Spin-2’ye Karsiik Gelen R, R_ ve R? Dénii islemcileri

Spin-1/2 i¢in yapilan islemler spin-2 i¢in uygulanirsa R, ve R_ islemcilerinin
elemanlar1 Denklem 4.40°ta verildigi gibi bulunacaktir. Dikkat edilirse bu iki iglemci

arasinda R_ = RY iliskisi vardur.
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R_(9)

[12i0—/602—2i 0° 0*
01 ;Jgo —307% —2i0°
0 1 V608 —/662
00 o 1 2i6
[0 0 0 0 1
(4.40)
1 0 0 0 0
2i60 1 0 00
—V602ives 1 00
—2ip3 —302 W60 1 0
0* —2i93—6622i 611

Spin-2’nin désnme R, R_ islemcilerinin elemanlarmin degisimleri topluca Sekil

4.8.’de verilmistir. Goriildiigl iizere polinomum derecesi artan spin ile artmaktadir.

150 -

—

(=]

(=]
L

(9]
(]
1

R, and R_ degisimleri

a

-e-Im(1,2;(4,5)

J-e-Re (1,3);

Spin-2, R, and R_

T2 Z o mmom

280 300 360
2 S 6 (derece)

(3,5)=Re (1,5) -=Re (2,4)

-4-Im(1,4);(2,5) -#Im(2,3);(3,4)

Sekil 4.8. Spin-2 i¢in R,, R_islemcisinin elemanlarimin degisimleri.

Spin-2 icin R?(6)

islemcisinin elemanlarmin degisimleri Sekil 4.9.’da

verilmistir. Bu degisimde trigonometrik fonksiyonun argiimanlar1 f = 66 oldugunda

sayisal olan degisimler tam olarak temsil etmektedir. Buna gore f = 60 = 2(2 + 1)0

olacaktir. Bunun anlamu, spin-2 i¢in de argiiman 8 = S(S + 1)6 olarak S?islemcisinin

6zdegerine orantil1 olacaktir. Buna gore R%(8) islemcisinin agik ifadesi yazilabilir.
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1.00
0.75
0.50
0.25
0.00 ¢
-0.25 |
-0.50
-0.75

711, T2, ¥33 V€ 74y elemanlarinin degisimleri

-1.00

Sekil 4.9. Spin-2 i¢in R?(#)islemcisinin elemanlarimin degisimleri.

Bu degerlendirmeler sonunda R?(6) islemcisinin agik ifadesi asagidaki sekilde

yazilabilir:

(100007
101000 |

R?(0) = [cos(66) + isin(66)][00100 (4.41)
[00010

00001

4.3.5. Spin-5/2’ye Karsilik Gelen R, R_ ve R? Donii Islemcileri

Spin-1/2 i¢in yapilan islemler spin-5/2 i¢in uygulanirsa R, ve R_ islemcilerinin
elemanlar1 Denklem 4.42°de verildigi gibi bulunacaktir. Dikkat edilirse bu iki islemci

arasinda R_ = RT iligkisi vardir.

Spin-5/2’nin dénme islemcileri kalabalik ve birbirlerine ¢ok yakin oldugundan
degisimleri ¢izilmemistir, ancak Denklem 4.42°de goriilecegi iizere polinom dereceleri

0 ile 4 arasinda degismektedir ve katsayilar farkli fakat birbirlerine olduk¢a yakindir.

_ N5
1;5 p—V1062-iv106° V560* L9
0 1 l\/§ 2] —‘/1892 —4i 93 \/EQ
R.(O) = 0 0 1 —-3i6 - 1892_i 1093 4.42
(0 =] V1865~V (4.42)
0 0 1 iV —V106
00 0 0 1 50
0 0 0 0 0 1
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1 0 0
V50 1 0
—\/1002% V86 1
—ivV1093—V18e% —3i6 1
JSet —4i93 —V186% V80

oSO O

R_(9)

O OO0 O

(65  5et —iV106°—V1062iV50

RO OO O

Spin-5/2 icin R@(H) islemcisinin elemanlarmin degisimleri Sekil 4.10.’da

verilmigtir. Bu degisimde trigonometrik fonksiyonun argiimanlart f = 356/4

oldugunda sayisal olan degisimler tam olarak temsil etmektedir. Buna gore f = 3:5 0 =

ZG + 1) 0 olacaktir. Bunun anlami, spin-5/2 i¢in de argiiman 8 = S(S + 1)6 olarak

52 islemcisinin 6zdegerine orantil1 olacaktir.

1.00

0.75

[ 69]urs

711, 2, 733, Y44 VE I'ss elemanlarinin degisimleri
cos[66)

= -1.00 -

Sekil 4.10. Spin-5/2 igin R?islemcisinin elemanlarmin degisimleri.

il
S

|

Bu degerlendirmeler sonunda R®(6) islemcisinin acik ifadesi Denklem

4.43’teki gibi yazilabilir,

100000
. 1cpn,|010000

o 350\ . (35611/001000
k (6)"[C°S( 4 )’*‘S”l< 4 )] 00 0100
000010

000001
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5. TARTISMALAR VE SONUCLAR

Kuantum mekanikte donme islemcilerinden sadece spin-1/2’ye karsilik gelen
donme islemcisi ¢ok uzun zamandan bu yana bilinmektedir ve bu islemci klasik donme
islemcilerinden farklidir. Spinlere karsilik gelen donme islemcilerinden eksik de olsa
spin-1’e karsilik gelen iglemci bilinmekte, bunun disindakilere karsilik gelen donme
islemcileri bilinmemekte iken Curtright ve dig. (2014) ve pesinden eklemeleri
Curtright and Van Kortryk, (2014) tarafindan sadece S,, S}, S, Dbilesenleri
trigonimetrik polinomlar cinsinden tamamen cebirsel yontemle teorik olarak
bulunmus ve yaymlanmistir. Buna ek olarak Kocakog (2014) tarafindanayni islemciler
bu calismada kullanilan sayisal yontemle de agik olarak bulunmus ve teorik sonuglarla
karsilastirilmistir. Ancak kuantum mekanikte sadece spinlerin bilesenleri degil yiiksek
mertebeden spinler de tanimlanmakta ve etkilesmeleri agiklamakta kullanilmaktadir.
Curtright ve dig. tarafindan ortaya konulan yéntemle $Z, SZ, SZ, $% veya S2,.53, gibi
capraz carpimlara karsilik gelen donme iglemcileri bulunamaz. Yiiksek mertebeden
spinlere ve ¢apraz ¢arpimlara karsilik gelen donme islemcileri Kocakog (2014) ve bu

calismada kullanilan sayisal yontemle bulunabilmektedir.
5.1. Dénme Islemcilerinin Elde Edilmesi Uzerine

Bu ¢alismada donme islemcileri bulunan arttiran ve eksilten spin islemcilerine,

S, ve S_, karsilik gelen donme islemcilerinin tanimi

~

Sy =S, +iS, S_=8,-iS, (5.1)

olmasma ragmen S, ve S_ islemcilerine karsilik gelen donme islemcileri benzer

tanimla bulunmaz,

A~ A~ A~ A~

R, # R, +iR, R_#R,—iR, (5.2)

Bu esitsizligin nedeni spin islemcisi ile donme islemcisi arasindaki iliski
dogrusal olmamasidir. Ornek olarak spin-1/2 igin spin ve dénme islemcileri Denklem
5.1 uygulanirsa durum daha agik gériiniir. Spin-1/2’nin R ve ﬁy islemcileri

c is]’ IS [c s]’ c =cos(8/2)

s =sin(8/2) (5.3)

Bu donme islemcileri,
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vt =[5 Sl =00 2
(5.4)

R,—iR, = LCS l:] —1i [_CS i] = [C(lzi; ) c(10— l')]

Bu ¢alismada sayisal yontemle bulunan R, veR_ islemcileri bunlardan oldukca
farklidir ve aciya dogrusal bagli elemanlardan olusmaktadir ve bu islemcilerden

farklidir.

rRo=[; Y r®=[) ] (55)

Dolayist ile, her bir islemci ayr1 ayr1 bulunmalidir. Diger spinler icin de bu
esitsizlik gecerlidir.

Bu tez calismasiin diger konusu olan $? islemcisine karsilik gelen R?
islemcisinin de SAx,Sy,SAZ bilesenleri ile herhangi bir iliskisi yoktur. Bu durum yine
basit spin-1/2 6rnegi ile iki farkli yoldan gosterilebilir. $? islemcisinin tanmm S? +
SA'J% + $2 bu calismayla baglantili olarak iki farkli bicimde yapilir. Birinci yol, S,, §y, S,
islemcilerine karsilik gelen R, }?y,RZ islemcilerinin karelerinin toplami olarak

alinmasiyla yapilir,

. 22 2 2 . —
(2 _[c IS]" _Jc“—s 2ics ]¢ = cos(6/2)
Be™ = [is c] B [ 2ics  ¢? - 52] s = sin(6/2) (5:6)
5@ _[€ S1?_[c?—s* 2cs
Ry - [—S C] - [ —2cs c? — 52] (57)

52) _ [c+is 0 1% _[c?—s?+ 2ics 0
R — = 5.8
z [ 0 c—is] [ 0 c2—52—2ics] 8)

Not:ﬁ,(f), ﬁ§,2) ve ﬁf) tanimlariin st indislerinde bulunan (2) sayisi, bu tanimlarin
Se ﬁy, S, islemcilerine karsilik gelen donme islemcileri olan R, ﬁy, R, islemcilerinin
kareleri oldugunu gdstermek igindir. Bu islemciler S2, S2 ve SZ islemcilerine karsilik

gelen donme islemcilerinden farklidir. Bu nedenle R® tanimi kullanilmustir.
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Bu ii¢ matrisin toplam1 bu galismada bulunan R? islemcisine esit degildir.

3(c? — s2) + 2ics 2¢s(1+1)

5.9
2¢cs(—1+1i) 3(c? — s%) + 2ics (9)

§§+ﬁ§+ﬁ§=[

Ikinci yol Kocakog¢ ve Tapramaz tarafindan hesaplamasi yapilan ve yayin
asamasinda olan ¢alismadan alian ve SZ, S2 ve S? islemcilerine karsilik gelen R\,(Cz),

Rg, ve R? islemcileriyle yapilabilir. Spin-1/2 igin yapilan bu islemciler

~ ~ c+is 0 1c=cos(6/4
2=Rz=| 0 ©/4) (5.10)

2 _ p2 _
Ry=Fky= c +isls =sin(0/4)

Rf = R} = R olarak bulunmustur. Bu islemcide ayrica kosiniis ve siniisiin

arglimaninin % = %g =S % oldugu dikkat cekicidir ve bu ayr1 bir ¢aligmadir. Bu ii¢

islemcinin toplami olan

3(c +is) 0 c =cos(0/4)

D2 H2 D2 _
Ret By +Rz=1"0 ~ 3(c+is)ls=sin(8/4) (5.11)

olarak bulunur ki bu sonu¢ da R® islemcisinden farklidur.

Bu sonuglar, her bir spine ve yiiksek mertebeden spinlere karsilik gelen donme
islemcilerinin ayr1 ayr1 bulunmasi geregini ve bu ¢alismada izlenen sayisal yontemin

farkliligin1 ortaya koymaktadir.
5.2. Dénme Islemcilerinin Etkileri Uzerine

Bu kesimde, ¢alisma konusu dénme islemcileri R, R_ ve R?’nin spin durumlari
izerine etkileri bazi 6rneklerle incelenecektir. Konunun anlasilmasi i¢in en kiigiik spin

sistemi olan spin-1/2 sisteminin salt durumlar1 alinsin,

wo=[) GBI wm=l 0= e

Gortldigia gibi arttiran islemci |0) durumunu degistirmez, |1) durumunu

kompleks, birimsel ve normal olmayan bir uzaya tasir. Eger sonu¢ durum normalize

edilirse,
R,|1) = ! [i@]’ (Biiyijk 6 agilari icin |1) ~ i [1]) (5.13)
Vi+e2ll 0
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sonucu bulunur. Kiigiik agilarda durum kompleksligi siirdiiriirken ag1 biiyiidiigiinde | 1)

durumunu sanal |0) durumuna tasir (denklemde sagda).

Salt durumlara bu defa R_ islemcisi uygulanirsa,

O [ A S P [

sonucu bulunur ki bu defa |0) durumu normalize edilerek yukaridaki sonuca ulasilir,

|1) durumu ise degismez.

R? iglemcisinin spin-1/2’nin salt durumlarina etkisi,

eo=crof) Yll-crof) ST s
ve
em=crof) Y-coofl TTE

olacaktir. R? islemcisi her iki durumu da birimsel, normal ve kompleks bir uzaya tasir.

Ayni islemler spin-1 sisteminin salt |0) durumuna uygulanirsa asagidaki

sonuclar bulunur;

ﬁ+|0>=

o

1 W28 62 ([11 [1
1 iv20[l0]=10|, (durum degismez) (5.17)
0 1 0 0

o

A 1 V20 02 |[0] [iV26
R =lo 1 V26 H=[ 1 ] (5.18)
0 0 1 J10 0

R, islemcisi |1) durumunu kompleks, birimsel ve norma olmayan kompleks

uzaya tasir. Normalize edilirse

1 [ivV2e ) I
R+|1)=\/ﬁ (1) ] <R+|1)zl[8]> (5.19)
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olur ki biiyiik 6 agilarinda arttiran islemciden beklendigi gibi |1) durumunu sanal |0)

durumuna tasir, (sagdaki durum).

iv26 6% [[0 62
(I

1
Ri2y=1o 1 iv20e||0]=|iv26
0 0 1 1 1
R, islemcisi |2) durumunu kompleks, birimsel ve norma olmayan kompleks uzaya
tasir. Bu sonug¢ normalize edilirse,

Ry|2) = (5.21)

1 0* ]
—|iv290
«/(92+1)2[ :

olacaktir. Kiiciik ve orta biiytikliikteki acilarda kompleks uzaya tasirken, ¢ok biiyiik

acilarda |0) durumuna tasiyacaktir.
Benzer sonuglar R_ islemcisi igin de yapilabilir.

R? islemcisi salt spin-1 durumlarma uygulanirsa, her ii¢ durum birimsel ve

normal olan kompleks uzaya tasir,

1 0
R?|0) = (c +is) 0],§(2)|1) =(c+is)|1
0 0

(5.22)

R?|2) = (c +is) (1) s = sin(20) = sins[S(S + 1)6]

0] c = cos(260) = cos[S(S + 1)0]

Buraya kadar yapilan 6rnekler diger salt spin durumlari i¢in yapilabilir. Arttiran,

eksilten islemcilerle R? islemcisinin etkileri burada yapilanlarla benzer olacaktir,
6. ONERILER

1. Calismada cesitli kaynaklarda bulunabilen spin-1/2 i¢in kuantum donme
islemcilerine ilave olarak kaynaklarda bulunamayan 1, 3/2, 2, ve 5/2 spinlerinin
arttiran, eksilten spin islemcileri ile S @) jslemcisine karsilik gelen donme
islemcilerinin analitik ifadeleri olusturulmustur.

2. Burada kullanilan sayisal yontem yalin spin islemcilerine karsilik gelen

donme islemcilerinin bulunmasi yaninda yiiksek mertebeden spin sistemlerine, karisik
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ve ¢apraz spin sistemleri gibi dipol veya kuadrupol etkilesmelerine de uygulanabilecek
sayisal yontemlerdir.

3. Biitlin donme islemcilerinin sistemli uygulanmasi ve izlenmesiyle kuantum
mekanikte kullanilabilecek mantik gegitleri de olusturulabilir.

4. Pulslu manyetik rezonans spektroskopileri spin tabanli oldugundan farkli

spinlerin puls ile nasil dondiiriilebilecegini gozleme imkan1 vardir.
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