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Taškiniai defektai stipriai keičia puslaidininkinių
medžiagų savybes. Šie pokyčiai praktiniams pritaiky-
mams kartais būna žalingi, o kartais naudingi. Kalbant
apie jų naudingumą, neseniai buvo atrasta, kad tam tik-
ri plačiajuosčių puslaidininkių taškiniai defektai kamba-
rio temperatūroje išlaiko stabilias koherentines sukinines
būsenas. Jas galima sukurti, nuskaityti ir keisti, veikiant
optiniais ir mikrobanginiais sužadinimais [1]. Su šiomis
savybėmis atsiveria labai daug įdomių praktinio taikymo
galimybių. Viena iš jų yra defektų pritaikymas kvantinės
informacijos apdorojimui defekto sukinį naudojant kaip
kvantinį bitą. Kita – šiuos defektus panaudoti kaip pavie-
nių fotonų emiterius. Geriausiai žinomas tokio tipo de-
fektas yra deimanto NV−1 centras [2].

Siekiant pritaikyti šiuos defektus kaip sukininius ku-
bitus, labai svarbu yra suprasti virpesinę defekto struktū-
rą. Ši struktūra lemia tokias savybes kaip optinis sukinio
inicializavimas ir kvantinis našumas pavienių fotonų emi-
teriuose. Naudojant modernius tankio funkcionalo teori-
jos skaičiavimus galima teoriškai apskaičiuoti šią virpesi-
nę struktūrą. Deja, tiesioginiai virpesinės struktūros skai-
čiavimai nėra patikimi dėl nedidelių sistemų dydžių, ne-
atitinkančių realios fizikinės situacijos.

Šiame darbe yra pristatoma nauja skaičiavimo me-
todologija, kurios dėka galima suskaičiuoti iš esmės izo-
liuotų defektų virpesinę struktūrą [3]. Ši metodologija
yra pagrįsta prielaida, jog kristaluose tarpatominės sąvei-
kos yra trumpasiekės. To rezultate tarpatomines sąveikos
konstantas, suskaičiuotas mažos sistemos modelyje, gali-
ma panaudoti didelės vieno defekto virpesinės struktūros
skaičiavimams. Remiantis šia metodologija gauti rezul-
tatai buvo pritaikyti skaičiuojant liuminescensinę NV−1

centro deimante liniją (1 pav.). Gauta linija labai gerai
sutampa su eksperimentiniais rezultatais ir patvirtina šios
metodologijos patikimumą.
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1 pav. Liuminescensinė NV−1 centro deimante liniją.

Reikšminiai žodžiai: taškiniai defektai, tankio funkciona-
lo teorija
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