Virpesinés izoliuoty taskiniy defekty savybés
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TaSkiniai defektai stipriai kei¢ia puslaidininkiniy
medZiagy savybes. Sie pokyciai praktiniams pritaiky-
mams kartais btina Zalingi, o kartais naudingi. Kalbant
apie jy naudinguma, neseniai buvo atrasta, kad tam tik-
ri placiajuosciy puslaidininkiy taskiniai defektai kamba-
rio temperatiroje iSlaiko stabilias koherentines sukinines
busenas. Jas galima sukurti, nuskaityti ir keisti, veikiant
optiniais ir mikrobanginiais suzadinimais [1]. Su Siomis
savybémis atsiveria labai daug jdomiy praktinio taikymo
galimybiy. Viena i§ jy yra defekty pritaikymas kvantinés
informacijos apdorojimui defekto sukinj naudojant kaip
kvantinj bita. Kita — Siuos defektus panaudoti kaip pavie-
niy fotony emiterius. Geriausiai Zinomas tokio tipo de-
fektas yra deimanto NV-~! centras [2].

Siekiant pritaikyti Siuos defektus kaip sukininius ku-
bitus, labai svarbu yra suprasti virpesing defekto struktu-
ra. Si struktiira lemia tokias savybes kaip optinis sukinio
inicializavimas ir kvantinis naSumas pavieniy fotony emi-
teriuose. Naudojant modernius tankio funkcionalo teori-
jos skaic¢iavimus galima teoriSkai apskaiciuoti §ig virpesi-
ne struktiirg. Deja, tiesioginiai virpesinés strukturos skai-
¢iavimai néra patikimi dél nedideliy sistemy dydZiy, ne-
atitinkanciy realios fizikinés situacijos.

Siame darbe yra pristatoma nauja skai¢iavimo me-
todologija, kurios déka galima suskaiCiuoti i§ esmés izo-
livoty defekty virpesing struktiirg [3]. Si metodologija
yra pagrista prielaida, jog kristaluose tarpatominés sgvei-
kos yra trumpasiekés. To rezultate tarpatomines sgveikos
konstantas, suskaiciuotas maZzos sistemos modelyje, gali-
ma panaudoti didelés vieno defekto virpesinés struktiiros
skai¢iavimams. Remiantis §ia metodologija gauti rezul-
tatai buvo pritaikyti skai¢iuojant liuminescensing NV =1
centro deimante linijg (1 pav.). Gauta linija labai gerai
sutampa su eksperimentiniais rezultatais ir patvirtina Sios
metodologijos patikimuma.
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1 pav. Liuminescensiné NV~! centro deimante linija.

Reiksminiai ZodZiai: taskiniai defektai, tankio funkciona-
lo teorija

Literatura

[1] J. R. Weber et al., "Quantum computing with defects", Proc. Nat.
Acad. Sci.107, 8513 (2010)

[2] M. W. Doherty et al., "The nitrogen-vacancy colour centre in dia-
mond", Phys. Rep. 528, 1 (2013)

[3] A. Alkauskas et al, "First-principles theory of the luminescence li-
neshape for the triplet transition in diamond NV centres", New J. of
Phys. 16, 073026 (2014)



