4. felevi beszamolo
Udvarhelyi Péter (udvarhelyi.peter@wigner.mta.hu)
Statisztikus Fizika, Biologiai Fizika és Kvantumrendszerek Fizikaja PhD program

Témavezetd: Gali Adam, Kiirti Jend
A dolgozat cime: Ab initio study of solid state quantum bits for quantum application and
sensing

Bevezetés:

A kvantumtechnolégia irdnt vilagszerte magas a tudomanyos érdeklddés. A kvantumbitek
fizikai megvalositasanak egyik igéretes megoldasat a szilardtest kvantumbitek jelentik. Ezek
jol izolaltak kornyezetiiktol, de a kdrnyezettel valo kolcsonhatast kihasznalhatjuk nagy
érzékenységl, nanoméretli szenzorok 1étrehozasara. A félvezetd anyagok paramagneses
ponthibai kivalo jeloltek ennek megvaldsitasara. A ponthibak koziil a legtobbet
tanulményozott a gyémantbeli negativan toltstt nitrogén-vakancia centrum (NV). Ujabban
ennek alternativajaként a szilicium-karbid divakancia és szilicium-vakancia kvantumbitjei
keriiltek eldtérbe.

Doktori munkam soran a fent emlitett ponthibdk ab initio tanulmanyozasat végzem magas
szintl stirliségfunkcional elmélet (DFT) mddszerkkel. Célom a kritikus magneto-optikai
paraméterek meghatarozasa a kornyezeti hatasok fiiggvényében. Az eredményekbdl a
ponthibdk nanoskalaji szenzor alkalmazasi lehetdségeire lehet kovetkeztetni.

Az el6z6 harom félévben elért kutatasi eredmények osszegzése:

Az els6 félévben szilardtestbeli paramagneses ponthibak spin-spin kdlesdnhatasanak
vizsgaltam, valamint a gyakorlatban legelterjedtebb pont-pont rendii dipol kozelités
pontossaganak novelésére az elektronspin siirliség térbeli eloszlasat vizsgaltam. A Kiterjedt
spinstiriségli gyémantbeli NV és szubsztitiicids nitrogén ponthibak preciz
tavolsdgmeghatarozasara a spinsiiriség tomegkdzéppontjanak ab initio szamitasat végeztem.
Az eredmények nm nagysagrendii eltérst mutatnak a hibdkra centralt spinstiriiség kozelitéstol,
ezek figylembe vétele elengedhetetlen az ilyen pontossag eléréséhez.

A masodik félévben a gyémantbeli N,V centrum ab initio vizsgalatat végeztem kvantum
memoria alkalmazasok szempontjabol. Ehhez HSE06 ASCF szdmitasokat végeztem a zérustér
felhasadasi paraméterek meghatarozasara, valamint az erésen korrelalt gerjesztett allapotok
szamitdsaban Hubbard-model hamiltonit hasznaltam. A Hubbard paramétereket a kétszeresen
negativan toltott referencia allapot hulldmfiiggvényeibdl hataroztam meg. Az eredmények
lehetdvé tették az alacsony energias optikai dtmenetek feltérképezését. A rendszerkozi
atmenetek rendjének meghatarozasaval spin szelektiv optikai ciklust azonositottam. Ennek
eredményeként a rendszerben megvaldsithatd optikailag detektalt magneses rezonancia
(ODMR).

A harmadik félévben a gyémantbeli NV centrum spin-mechanikai deformacio csatolasat
vizsgaltam. A centrum Czy pontcsoprtjanak megfelelden hat csatolési allandé meghatarozasat
a megfelelden deformalt szupercelldk esetén a zérustér felhasadési paraméterek deformécio
fliggésébdl hatdroztam meg. A csatolasi erdsségek atszamitasa spin-mechanikai fesziiltség
csatolasra a gyémant rugalmas allandoi alapjan tortént. Az eredmények alapjan mechanikailag
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gerjesztett spin atmenetek hozhatok 1étre. Ennek szamos elénye van a hagyomanyos
magneses térrel 1étrehozott spin rezonanciaval szemben, példaul méagnesesen tiltott atmenetek
is gerjesztheték. Hasonld szamitasokat végeztem a kobos 3C szilicium karbid (SiC)
divakancia centrumara.

Az aktualis felévben elvégzett kutatdsi eredmények osszegzése:

A spin-mechanikai fesziiltség csatolasok ismeretében a gyémantbeli NV és a 3C SiC
divakancia hibak mechanikai fesziiltség érzékenységét hasonlitottam Gssze. A fotonzaj
limitalt érzékenység egy Hahn-echo kisérletben
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ahol g a csatolasi erdsség, C az ODMR kontraszt, § az atlagos fotonszam, T, a koherencia
1d6. A becsléshez valos ODMR mérési paramétereket hasznaltam, figyelembe véve a 3C
mintak tisztasaganak tovabbi javulasat a 4H-beli értékeket hasznaltam. Az legfontosabb
eredmények a g,3 €és g4qcsatolési érzékenységek. El0bbinél a divakancia 1ényeges folényt
mutat az NV-vel szemben, valamint utobbinal azonos értéket mutat. Az izotop koncentracid
szabalyozasaval elérhetd magasabb koherencia id6 magasabb érzékenységet eredményez, de a
divakancia f6lényén nem valtoztat. Az eredmények, valamint a SiC gyémanttal szembeni
elényei a megmunkalas €s integralhatosag szempontjabol a divakanciat eldnydsebbé teszi a
nanoskalaju mechanikai fesziiltség érzékelésben. Mivel 3C SiC epitaxialis vékonyréteg
noveszthetd makroszkopikus szilicium hordozora, ezért a divakancia szenzor integralasaval
egy teljes szilicium nanoelektromechanikai rendszer (NEMS) Iétrehozasa lenne lehetséges. A
részletes eredmények megtekinthet6k online (https://arxiv.org/abs/1805.04706).
Tovabbi kutatasomban a 4H SiC negativan t6ltott szilicium vakancidjat (Vsi) vizsgalom.
Célom az alap és a 4A2 gerjesztett allapot kozdtti polarizacid valtozas meghatarozasa,
valamint a 4E gerjesztett allapot Jahn-teller instabilitdsanak szamolasa. E16bbi az optikai
gerjesztés Stark-effektus miatti ZPL eltolodasara adna magyarazatot, mig utobbi a zérustér
felhasadas homeérsekletfliggésére. Ehhez eldszor a hibamentes 4H SiC szupercellat kellett
nagy pontossaggal relaxalnom. A racsallando relaxalashoz 8x8x4-es k-pont felosztassal és
1000 eV sikhullam levagéssal szdmoltam mind PBE és HSE funkcionallal. A szupercella
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gerjesztett allapotokra is. A gamma pontos PBE eredményeket felhasznalva Berry-fazis
modszerrel meghataroztam a polarizéscio kiilonbséget mind a kobos (k) és hexagonadlis (h)
hibahelyen: -0.02 és 0.04 eA megfeleléen. Az eredmények sszhangban vannak a kisérleti
megfigyeléssel, vagyis a ZPL eltolodas elhanyagolhatoan kicsi. A szamitasokat jelenleg tobb
k-ponttal valamint HSE funkcionallal pontositom.
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Oktatasi tevékenység:

A félévben molekulamodellezés labort tartottam a Modern fizika laboratoriumi gyakorlatok
targybol 8 alkalommal 4 6rat. A Kisérleti mdodszerek a szilardtest fizikaban II. targybol
magmagneses rezonancia eléadast tartottam angol nyelven 2 alkalommal 90 percet.
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