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Ebben a félévben a gyémantbeli negativan toltott nitrogén vakancia (NV) centrum, valamint a
3C-SiC-beli divakancia centrum spin-mechanikai deformacio csatolasi erésségeinek
meghatarozasat végeztem kvantummechanikai szamitdsokkal. Mivel a szilardtest kvantum
centrumok elektronspinjének kolcsonhatasa a kornyezet kiillonbozo fizikai paramétereivel
lehetdvé teszi nanoskalaji metrologiai alkalmazasok megvalositasat, ezért nagy jelentdségii a
centrumok és a kristaly-deformacio kolcsonhatasanak ismerete. Tovabba ac mechanikai
deformacioval elméletileg koherens spin kontroll valdsithaté meg a centrum mégneses
alallapotai kozotti atmenettel, még az egyébként magnesesen tiltottak kozott is. Ez lehetve
teszi a mikrohullamu spin-kontroll helyett a piezo-aktuatorok hasznalatat a kvantum
informacios eljarasokban. A fenti alkalmazasokhoz a legigéretesebb eszkoz a gyémantbeli NV
centrum kivalo optikailag detektalt magneses rezonancia (ODMR) paraméterei (nagy
kontraszt, fotonszam) és koherencia ideje miatt. Tovabbi igéretes centrum a 3C-SiC-beli
divakancia, melynek igen nagyok a spin-mechanikai fesziiltség csatolasi paraméterei, viszont
jelenlegi ODMR paraméterei miatt kevésbé érzékeny a mechanikai fesziiltségre.

A félévben elvégzett kutatas:

A negativan t61tott NV centrum triplet alapallapotanak spin-deformécio kdlcsonhatasi
Hamiltonijanak teljes alakjat Palyi Andras vezette le elemi szimmetria megfontolasok alapjan.
En a Hamiltoni csoportelméleti levezetésében vettem részt, az altaldnositott Unsold-
elméletbdl kiindulva csoport reprezentacios elmélettel igazoltam a kdlcsonhatas Cs,,-beli
alakjat:
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ahol h jeldli a spin-deformacio () csatolasi erésségeket. Hasonlo alak kaphato a spin-
fesziiltség (o) csatolasi erdsségekkel, amit g-vel jelolhetiink. Ezen csatolési-erdsségek
numerikus meghatarozasat végeztem siiriségfunkcional elméletet (DFT) hasznal6 sikhullam
bazisu programcsomaggal (VASP). Ehhez elektronszerkezeti szamolast végeztem geometriai
struktara optimaléssal egyiitt PBE funkcionalt haszndlva. A konvergencia tesztek utan a



megfeleld pontossagu csatolasi paramétereket 600 eV-os sikhullam levagasi energia mellett
lehet megkapni. A torzselektronokat PAW formalizmusban kezeltem. A gyémantbeli NV
modelljére 512-atomos kobos szupercellat hasznaltam, a szadmitasokat a '-pontban végeztem.
A mechanikai deformacio modellezéséhez a kobos szupercella parallelepipedonnd valo
kristalyrendszerbeli deformaciova. A deformalt szupercellan beliil az atomok szabadon
relaxaltak. A csatolasi er0sségek meghatarozahoz a zero field splitting (ZFS) D-tenzoranak
kiszamitasat hasznaltam. Ehhez felhasznaltam a spin tenzorszorzat (a ZFS Hamiltoniban) és a
spin bilinearis formulak (a spin-deformacié Hamiltoniban) kozti egyértelmii megfeleltetést,
amib0l kovetkez6en a megfeleld D (&) komponensekbdl szarmaztathatok a h csatolasi
erdsségek. A D-tenzor szamitashoz szintén a VASP implementéciot hasznaltam. A pontos
meghatarozashoz -0.01 és 0.01 deformécio6 tenzor komponensek kozott 11 ekvidisztans
pontban végeztem el a szamolast minden komponensre, D (&) meredekségének
meghatarozasahoz egyenes illesztést végeztem. Az igy kapott spin-deformacio csatolasok és a
kisérleti stiffness-tenzor (C) ismeretében a spin-mechanikai fesziiltség csatolasi erdsségek
kifejezhet6k £ = C~ 1o helyettesitéssel a Hamiltoniban (a megfeleld transzformaciok
elvégzése utdn Voight reprezentacidoban). Az eredmények az 1. abran lathatok.

parameter|value (MHz/strain) |parameter|value (MHz/GPa)
has 2300 £ 200 a3 24+02
hai —6420 =90 ga1 —5.17+0.07
has —2600 £ 80 a5 —2.17£0.07
hae —2830 £ 70 g26 —2.58 £ 0.06
his 5700 £ 200 gis 3.6x£01
hig 19660 = 90 16 18.98 £ 0.09

1. abra: spin-deformécio €s spin-fesziiltség csatolasi erdsségek DFT szamitasok
eredményeként.

A kapott eredmények atvaltva a Barson et al. kisérletekben hasznalt hibrid-reprezentacioban
megadott csatolasi erdsségek forméjara, a kisérletekkel megegyez6 eldjeli €s nagysagrendii
csatolasi erdsségeket kaptam, ami megerdsiti a DFT szdmitasi modszert és annak predikciojat
a kisérletekben még nem meghatarozott csatolasi paraméterekre.

A fenti szdmolasokat elvégeztem 3C-SiC divakanciara is, egy NV-hez hasonlo
tulajdonsagokkal bir6 centrumra. A szamitasok célja alternativa nyujtasa a metrologiaban
széles korben alkalmazott NV-hez. A szilicium-karbid matrix ugyanis elényosebb a
gyémantnal (konnyebb eldallitas és kezelhetdség) az alkalmazdsok megvalositasa
szempontjabol. Az kvantummechanikai szamitasaim az NV-nél kisebb spin-deformécio
csatolasi er6sségeket adtak, ugyanakkor a SiC kisebb stiffness értékei a mechanikali
fesziiltségben erdsebb csatolast biztositanak. Az alkalmazasok teriiletén azonban a csatolasi
allandé 6nmagaban nem biztositja a divakancia eldnyét. Az érzékenységet szamos nem a
centrum altal meghatarozott tényez6 befolyasolja. Az érzékenység becslését a magneses tér
érzékelésekben hasznalt formula alapjan adhatjuk meg:
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ahol Z a sotét és vilagos alallapot kontrasztjatol és a fotonszamtol fligg, t a mérési id6, T, a
homogén spin koherencia id6, g a spin csatolasi erdsség. A divakancia és NV ODMR
paraméterei kozott a legnagyobb kiilonbség a kontraszt értéke. E16bbi tipikusan 7.5 % amig
utobbi 30 %. Emiatt a divakancia ODMR Hahn-echo jele kevésbé érzékeny a mechanikai
fesziiltségre, mint az NV esetében mérhetd. A becslésem szerint ugyanakkor nincs
nagysagrendi kiilonbség a két centrum érzékenységében, valamint a divakancia ODMR
kontrasztjanak jovobeli ndvekedésével (13 % fol€) az érzékenység ardnyok megfordithatok.
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