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1. Bevezetés

A nitrogén-vakancia (NV) centrum egy olyan ponthibakomplexum a gyé-
méantkristalyban, amelyben a nitrogén egy szénatomot helyettesit, mellette
pedig egy vakanciat taldlunk [1]. A hat elektronbdl allo rendszer S=1 trip-
lett elektronspin-allapotot hoz létre. Az NV centrum spin allapotat opti-
kailag detektalt méagneses rezonancia (ODMR) méréssel ki lehet olvasni [2)].
A kisérleti technika lényege, hogy az NV centrumok fluoreszcenciajat detek-
taljuk, mikozben véltozo frekvencidju mikrohullamu besugarzésnak tessziik
ki 6ket. A fluoreszcens jel rezondnsan megvaltozik, amikor a mikrohulldmu
frekvencia megegyezik a spintriplett alallapotainak atmeneti frekvenciajaval.
A spintriplett allapot kiils6 magneses térrel felhasithato, igy az alallapotok
energiakiilonbsége és ennek megfelelGen a koztiik mérhets atmeneti frekven-
cia folytonosan valtoztathatd. Az ODMR technikaval ezt a frekvenciat mérve
az NV centrum alkalmas akar nagyon kicsi kiils6 magneses terek preciz mé-
résére.

Az irodalomban ennek sokféle megvalositasat talalhatjuk [3|, ugyanakkor a
kutatés fokuszaban extrém alacsony magneses terek mérése all, valamint spe-
cialis mintandvesztési eljarasok kidolgozéasaval igyekeznek érzékenységet ja-
vitani. A gyakorlati alkalmazasok szempontjabél ugyanakkor fontos lenne
millitesla és ennél nagyobb térerdsségek esetén is jol miikods megoldast ad-
ni, ugyanis a kis terekben elterjedten alkalmazott megoldas, miszerint a zérus
méagneses terii ODMR spektrum felhasadasat linearizaljak, nem terjeszthets
ki moderalt nagysagu terekre sem.

Munkam soran kidolgoztam egy algoritmust, ami a mért ODMR spektru-
mokbol numerikus modszerekkel meghatarozza a magneses tér erGsségét és
irdnyat a gyémant egykristdly mintaban talalhaté NV-centrumokhoz viszo-
nyitva. Ez felhasznélhaté magneses terek mérésére, valamint ismert magneses
térben a vizsgalt gyémant pontos orientacidjanak meghatarozasara. A mod-
szer erdssége, hogy tetsz6leges nagysagi és iranyi magneses térben miikodik,
ugyanis a rendszert leir6 Hamilton-operator diagonalizaciojan alapul, szem-
ben az alacsony magneses terekben alkalmazott linearizacios modszerekkel.



2. Elméleti hattér

2.1. Gyémant

A gyémént a szén egy allotrop modosulata, melyben a szén atomok tetra-
éderesen helyezkednek el, egymassal kovalens kotést létrehozva. A gyémaéant
széleskort ipari alkalmazasat ebbdl a felépitésbdl kovetkezo kivaldo mechanikai
tulajdonsagainak koszonheti. Széles tiltott séavja (e = 5,5 eV) miatt elektro-
mos szempontbdl szigetels, lathato optikai tartomanyban atlatszo. Szennye-
z6 atomokkal mély nivok hozhatok létre, ahogyan azt a természetes gyémant
valtozatos szinarnyalatai is mutatjak. A gyémantban az egyik leggyakoribb
szennyezGé atom a nitrogén, ami ha szubsztiticiésan egy-egy szén atom he-
lyére épiil be sarga adrnyalot ad a kristalynak.

A gyéméant mesterséges elGallitasara tobb modszer is létezik. A "magas nyo-
més, magas hémérséklet" [4] (high pressure, high tempreature, HPHT) mod-
szer a természetes gyémant keletkezésének koriilményeit imitalja. A reak-
torban olyan hémérsékletet és nyomast érnek el, melyben a szén gyémant
allapotaban stabil [5]. Egy méasik megkozelités a kémiai gézlevalasztas |6-
11] (chemical vapor deposition, CVD), melynek soran egy széntartalma gaz
kiilonb6z6 modszerekkel aktivalasra kertl (példaul hé altal |12, 13| vagy plaz-
maval [14-17]), majd lerakodik a reaktorba helyezett szubsztraton (mely leg-
gyakrabban sziliciumbol vagy molibdénbdl késziil). A CVD modszer soran a
nitrogén finoman adagolhato a gazelegyhez és tipikusan 1 ppm alatti koncent-
racioban jelenik meg a kristalyban. Ezzel ellenben a HPHT modszerben joval
nagyobb, tipikusan 100 ppm koncentraciéban épiil be nitrogén a kristalyba,
jellegzetes sarga szint kolcsonozve neki. Munkam soran ilyen HPHT eredeti
kristallyal dolgoztam, amiben el6zetesen nagy koncentracioban hoztak létre
nitrogén-vakancia centrumokat.

2.2. A nitrogén-vakancia centrum

Az [l] abran lathato nitrogén-vakancia (NV) centrum egy trigonalis (Csy)
szimmetriaju ponthibakomplexum a gyémantkristdlyban. Az NV centrum
létrejottekor a szénatomot helyettesitd nitrogénatom egy vakancia mellett
helyezkedik el, mely vagy a gyémant képzddésekor keletkezett, vagy nagy
energiaju besugarzassal lett utélagosan létrehozva.

A nitrogén két, kétésekben részt nem vevs elektronja és a vakancia melletti
harom szén atom logd kotései hozzak létre a semleges NV centrumot. Egy
méasodik, kozeli nitrogénatom atadhat egy elektront, ezzel 1étrehozva a ne-
gativ toltésti NV~ centrumot. A két toltésallapot koziil a negativ centrum
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1. dbra. Nitrogén-vakancia centrum sematikus dbrazolasa . A szénatomok
sziirke, a nitrogén narancssarga gémbbel van jelolve, mig a vakanciat egy
szaggatott korvonal szimbolizalja. Lathaté a vakancia és a nitrogén &ltal
kijelolt tengelyt Cl, szimmetria is.

bizonyult alapkutatési és alkalmazasi szempontbol is érdekesnek. Ez a 2.3
szakaszban targyalt tulajdonsagainak koszonhets. A tovabbiakban a negativ
NV centrumrol lesz sz6.

c s

[19-22], egy atlagos mintaban (a miénket is beleértve) a hibak véletlenszert-
en, a négy lehetséges kristalyon beliili orientacioban taldlhatok meg.

A korabban emlitett modszerekkel készitett gyémantokban is talalhaté né-
hany NV centrum, viszont tanulmanyozisukhoz egyes esetekben sziikséges
nagy koncentracioju minték elGallitasa. A kristaly nitrogéntartalma ndvesz-
tés kozben nitrogénforrasok hozzaadasaval novelhetd, mig nagy energiaju
besugarzassal (elektron, ion, neutron) tébb vakancia hozhato létre a mar
elkésziilt gyéméantban. A mintat 600 — 1200 °C-os hékezelésnek alavetve a
vakancidk mobilizalhatok. A kristalyon belil vandorlé vakancidk csapdéba
eshetnek a szubsztitticios nitrogénatomok mellett, ezzel novelve az NV cent-
rumok szamat.



2.3. A nitrogén-vakancia centrum optikai tulajdonsagai

A lumineszcencia egy olyan folyamat, mely soran egy gerjesztett allapot-
ban 1évs elektron fény kibocsatéasaval keriil alacsonyabb energiaszintre [23].
A gerjesztett allapot élettartamatol fliggGen beszélhetiink fluoreszcenciarol,
mely esetén az emisszié szinte azonnali (10 ns alatt), valamint foszforeszcen-
ciarol, ahol az emisszio késleltetett, akar tobb masodpercig is gerjesztetett
allapotban maradhat a rendszer. A gerjesztés forrasa szerint is besorolhato
a lumineszcencia: létezik tobbek kozott kemilumineszcencia, mechanolumi-
neszcencia és fotolumineszcencia, melyek kivaltd okai rendre kémia folyama-
tok, mechanikai behatésok vagy fotonok elnyelése. Az NV centrumok ab-
szorpcios ¢és fluoreszcencia spektrumat a2 abra szemlélteti, mig a[3] abran
egy NV centrumokban gazdag gyémant egykristaly minta fluoreszcens fénye
lathato a gerjesztd zold fény kisziirésével.
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2. dbra. NV centrum gerjesztésének és fluoreszcencidjanak sematikus abra-
ja, elnyelési és kibocsatasi spektruma. Lathato, hogy mindkét spektrum a
lathato tartoményban van. Az NV centrum jol gerjeszthets zold fénnyel és
fluoreszcenciaja a voros tartomanyban a legintenzivebb [24].

Az NV centrum alapéllapota egy S = 1 triplett elektronspin-allapot, amit az
elektron spin-spin dipéluskdlcsonhatas felhasit mg = 0 és mg = +1 szintek-
re, ahogyan ez a [l &bran is lathato. Mivel ez a felhasadés kiils6 magneses
tér nélkiil jon létre, zérustér vagy nulltér felhasadasnak hivjak. Az optikai
gerjesztés utan a gerjesztett triplett allapotbol relaxacié két iton mehet vég-
be. A fotolumineszcencia sordn a rendszer egy lathatd vords tartoméanyba
es6 foton kibocsatasaval keriil vissza az alapéllapotba, megdérizve spinjét. A
maésik lehetGség a spin-palya kolcsonhatés altal lehetévé tett rendszerkozti
atmenet, ami megvaltoztatja a spint valamint egy infravoros foton kibocsé-
tasaval is jar, de ez utobbit nem tanulmanyoztam munkamban. Bér ez a
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3. abra. Fluoreszcencia egy NV centrumokban gazdag mintaban. A kristaly
zold 1ézerrel valo gerjesztés hatasara piros fényt bocsat ki. A visszaver6dd
z0ld fényt egy a kamera elé helyezett védGszemiiveg sziiri ki.

folyamat a 0 — £1 és 1 — 0 irdnyba is megtorténhet, az utobbi nagyobb
valoszintiséggel zajlik le, igy folytonos optikai pumpéalas mellett az NV cent-
rumok alapéallapoti populacioja az mg = 0 allapot felé tolodik el, akar 80%-os

polarizaciot elérve , .

Ebbdl az 14j egyensilyi helyzetbdl kibillenthetjiik a rendszert, ha a triplett
alallapotok energiakiilonbségének megfeleld energiaju (frekvenciajia) mikro-
hullamu sugérzasnak tessziik ki azt. Kisérletiinkben allandé {izemd mikro-
A mikrohullami forras kikapcsolasaval pedig a populéciok visszaallnak a fény
hatasara létrejovs értékhez.

A két allapothoz eltéré fluoreszcens intenzitas tartozik, ugyanis a gerjesz-
tett allapot harom alallapota eltérs élettartamu. A rezonéns mikrohulldmu
besugarzas hatésara a fluoreszcens intenzitas 0.1 — 1%-ot valtozik . Ez
elegendGen nagy ahhoz, hogy a detektor jelét egy oszcilloszképon megjelenit-
ve, kozvetleniil lathassuk a valtozast, ugyanakkor van egy jobb jel-zaj aranyt
kinal6 megoldas is: A mikrohullami forras periodikus ki-be kapcsolasaval,
amit lock-in erdsits segitségével detektalhatunk. Ez az optikailag detektalt
magneses rezonancia (ODMR), melynek segitségével lathato fénnyel mikods
optikai eszkozokkel mérhetjiik meg a mikrohullamu energiatartoményba esé
alallapoti energiaszint-kiilonbségeket.
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4. dbra. NV centrum energiaszintjei és dtmenetei. A triplett alapallapotbol -
z0ld fény elnyelésével - a szintén triplett gerjesztett allapotba jut a rendszer.
Innen vagy fotonkibocsatéssal jut vissza az alapallapotba, vagy a spin-palya
csatolas altal lehet6vé tett rendszerkozti atmenettel két szinglett allapoton
keresztiil [27].

Az mg = +1 szinteket egyméashoz képest is felhasithatjak kiilénbozé kiilsé
behatésok, mint a deformacio, elektromos tér [29] és mégneses tér [30]. Ez
utobbit Zeeman-hatasnak nevezik és kozponti szerepet jatszik kutatasunk-
ban.

A megvaltozott energiaszinteket az ODMR technikéval meg tudjuk hatarozni,
igy lehet&ség nyilik arra, hogy megmérjiik a felhasadést létrehozé magneses
tér erGsségét. Kihasznalva azt, hogy a mintaban 4 kiilonb6zé orientacioja
NV centrum talalhato, meghatarozhato a magneses indukciovektor irdnya és

hossza is.

Az NV Centrum alapallapotat lelro Hamilton operatort ( ' ) felirhatjuk az
axialis H D, |2|) és rombikus H B, |3) felhasadas, illetve a Zeeman-felhasadés
H 7, 4 ID operétorainak osszegekent Az el6bbi ketts tagot valojaban az alta-
lanosan felirt zérustér felhasadéas diagonalizalasal kapjuk. A rendszer pontos
leirasédhoz szitkség van egyéb kolecsonhatasok figyelembe vételére is (példa-



ul hiperfinom kolcsénhatas, mag Zeeman-hatés), azonban ezek joval kisebb
energiaju tagokat adnak, igy elhanyagolhatonak tekintheték esetiinkben, az
egyszertsitett modell elegendé a vizsgalt koriilmények kozott.

H=Hp+ Hp+ Hy (1)
B D <§Z2 S+ %2 + 5/) @
He=E (S}f - Sf) (3)
H, = Bligge <ﬁX§X + @y Sy + ﬁzgz) (4)

ahol B a mégneses indukcié nagysiga, © a magneses indukcié iranyvektora
(olyan koordinata-rendszerben, ahol az NV centrum a z tengellyel parhuza-
mos), g. az elektron g-faktora, pup a Bohr magneton, SX,S'y,S'X pedig az
S = 1 spint rendszereket leir§ spin operator komponensei:

A gX
S =18y (5)
Sz
) L for o] L fo =i o ) 10 0
Sy=—1|101|,S=—1i 0 —i|,S,=1/00 0 (6)
V2191 ¢ V219 i o 00 —1

Amennyiben a magneses tér parhuzamos az NV centrummal, a nulltér-felhasa-
dés és a Zeeman-felhasadés operdtora kozos bazisban van és H kénnyen dia-
gonalizalhato (b)/a abra). Ezek mellett — amennyiben NV sokaséggal dolgo-
is (degeneréltan), mely mar lathatéan nem trivialis (5|/b abra). A legtobb
orientaciohoz tartozé operator hasonléan nem-trividlis, igy a B indukciovek-
tor visszanyerése a felhasadas mért értékébdl vagy egy kozelités hasznalatat,
vagy pedig a lehetséges vektorok ellenérzését igényli. Modszeriink ez utdbbi
megoldason alapul.
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5. abra. FEnergiaszintek a kiils6 méagneses térrel parhuzamos (a) és azzal
tetraéderes szoget (109,5°) bezardo NV centrumok esetén a tér nagysaganak
fiiggvényében. Egykristaly mintakban az NV centrumok a tetraéder négy
irdnyaba egyforma valoszintiséggel mutathatnak, igy egy sokasag mintaban
az (a) és (b) eset egyszerre valosul meg 1:3 megoszlasban - ennek megfelelGen
1:3 ODMR jelintenzitds ardnnyal - ha a magneses teret a tetraéder négy
iranya koziil eggyel parhuzamossa tessziik.



3. Meérés

3.1. Elrendezés

A méréshez hasznalt minta egy kereskedelmi forgalomban (Element Six Ltd.,
Egyesiilt Kiralysag) kaphato nitrogénnel szennyezett gyémant egykristaly-
bol kiindulva, elektronbesugarzassal és magas hémérsékletii hékezeléssel lett
eléallitva [31]. Az elkésziilt mintdban kozelitSleg 1 ppm koncentracioban
talalhatok NV centrumok.

6. abra. Mérési elrendezés sematikus abraja. A lézer (a) zold fényét a dikroi-
kus tiikor (b) az optikai tengellyel parhuzamosan irényitja, majd egy konvex
lencse (c) fokuszélja a mintara (d), mely egy koplanaris hullamvezetére (e)
van rogzitve. A minta altal kibocsatott piros fényt ugyanez a lencse parhu-
zamositja, majd a dikroikus tiikrén vald athaladas utan egy mésik konvex
lencse (f) egy savsziirén (g) keresztiil a detektorra (h) fokuszalja.

A6l abran lathat6 mérési elrendezésben a minta egy koplanaris hullamve-
zetére van rogzitve, melyen keresztiil a mikrohullamu generator (HP 83751A
Synthesized Sweeper) be tudja sugérozni. Az optikai gerjesztést biztosito
z0ld (A = 532 nm) lézer fényét egy dikroikus tiikoér (Thorlabs DMLP638)
iranyitja a minta és a detektor altal meghatarozott optikai tengellyel parhu-
zamosan és egy lencse (Thorlabs AC254-30-B) fokuszélja a mintara. A minta
altal kibocsatott fotolumineszcens fényt az el6bb emlitett lencse parhuzamos
nyalabként tovabbitja a dikroikus tiikron keresztiil egy masodik gytjtSlen-
csére (Thorlabs AC254-100-B), ami fokuszalja a fényt a fotodetektorra. A
dikroikus tiikor egy hullamhosszfiiggs nyaldbosztoként viselkedik: a zold tar-
toméanyban kozel 100%-os reflexié a voros tartomanyban nulla kozelébe csok-
ken és igy a minta altal kibocsatott fluoreszcens fény minimalis gyengitéssel
keresztiilhalad rajta. A detektor el6tt egy savsziir helyezkedik el (Thorlabs
FLH635-10). A szir6 635 nm hullamhosszon 95% feletti transzmisszioval
rendelkezik, ami egy 10 nanométeres tartomanyon kiviil erGsen levag és mér



30 nanométerre a kozponti hullaimhossztol OD6-os sztirést ad, ami azt jelen-
ti, hogy csupédn minden egymilliomodik foton jut &t rajta. Ezaltal az NV
centrumok fluoreszcenciajanak jelentss része eléri a detektort, ugyanakkor a
lézer fényét és a labor vilagitasabol besztir6dé fényt blokkolja a sziiré.

A6l abran lathato részek (a lézer kivételével) egy optikai sinre vannak rog-
zitve, a minta pedig egy vasmagos elektromégnes két pofaja (polusa) kozott
helyezkedik el. A minta mellé, a magnespofdkkal parhuzamos sikban egy
49E linearis Hall-effektus szenzort is elhelyeztiink, melynek fesziiltségét egy
mikrokontroller (Raspberry Pi Pico, 12 bites SAR ADC) mérte meg 1000
mintavételezéssel, kiszamitva a fesziiltségek atlagat és szorasat. Ez kezdet-
ben szerepet jatszott a szimulédciok illesztésében, viszont az algoritmus végsé
verzidja teljesen onalldan miikodik, a szenzorra csak az eredmények ellendr-
zésének céljabol van sziikség.

3.2. A mérés folyamata

A lézert 400 mW kimend teljesitményre allitjuk. A fotodetektort egy lock-in
er6sité (Stanford Research SR830) bemenetére kotjiik, melynek belsd oszcil-
latoraval modulaljuk a mikrohullamu forrast (HP 83751 A Synthesized Sweep-
er). A lock-in erésits egy kisérletekben sokoldalian hasznalt hangolhat6 sév-
szir6jd fesziiltségerdsits, ami képes egy ismert frekvenciaju kis amplitudoja
jelet kiemelni a zajbol. Ebben a mérésben a mikrohullamu forrast a lock-in
erGsits oszcillatora modulalja és az optikai detektor jelében egy ezzel a mo-
dulécioval fazisban 1évg valtakozé komponenst keresiink, mig a tobbi frek-
venciat erdsen szirjiik. Az adatok rogzitéséhez a lock-in erésité periodikus
mintavételez6 funkciojat hasznaljuk, melyet a frekvencia pasztazassal egyiitt
inditunk el. A hullamforras maximum 100 mésodperc alatt megy végig a
meghatarozott frekvenciatartoményon, igy nagy felbontasu spektrumok mé-
réséhez a teljes frekvenciatartoméanyt feldaraboljuk tobb pésztézasra, majd
az adatokat utolag osszeillesztjiik. Egy ilyen spektrum lathato a[7] abran.
Az egyes spektrumok Osszeftizhetdsége érdekében, valamint a pésztazés indi-
tasakor esetlegesen fellép§ tranziens fesziiltség kikiiszobolésére a spektrumok
atfedéssel késziilnek és els§ 2-3 adatpontot nem menti el a mérésvezérlé.

A mérésvezérls program az elektromagnes tapegységét is tudja szabalyoz-
ni, lehetévé téve hétérképek felvételét . abra), melyek alapjaul szolgaltak
az illeszté program korabbi verzidinak. Bar ezen funkcié nem sziikséges a
végleges szimulacié mikodéséhez, felettébb hasznosnak bizonyult a jelenség
megértéséhez és a szimulacié kimeneteinek ellenérzéséhez.
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7. d4bra. Hat méréshdl osszeillesztett spektrum. Az ODMR jel alatt a lock-in
erGsité altal mért fesziiltség értends. A szakaszok szamanak novelésével -
novekvsd mérési id§ mellett - a frekvenciafelbontas tetszélegesen névelhets a
mikrohullami forras pontossagaig.
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8. dbra. ODMR intenzitas hétérkép a mikrohullamu frekvencia és az elektro-
méagnesen atfolyd dram (és a vele ardnyos méagneses tér) fiiggvényében.
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4. Szimulacio
Az altalam kidolgozott algoritmus egy adott indukciévektorhoz tartozo var-

hato rezonéns frekvencidk kiszamolasan alapszik, melyeket Osszehasonlit a
mért cstucsok helyeivel. Ezen hiba minimalizalésa a cél.

/ Meért spektrum / / Vizsgalt B /—

Cstuicskeresés Varhato6 csicsok

Hiba meghatéarozasa

Minimalizalé algoritmus

/ Rekonstrualt B /

9. abra. Az algoritmus felépitése és alapvets részei.

4.1. Cstcsok meghatarozasa

A magneses tér meghatarozéasdhoz mindenekel6tt sziikséglink van a rezonans
frekvencidkra. A mért spektrumon futtatunk egy cstcskeress algoritmust
(Peaks.jl), majd kivalasztjuk a 8 legnagyobb relativ magassaggal rendelkezd
csucsot. Abban az esetben, ha az adatsor zajos és a program rossz helyen talal
csucsokat, az adatok mozgoatlaggal valo elsimitasa hatasosnak bizonyult. A
10l Aabran lathato egy 5 elemre kiterjedd atlaggal feldolgozott spektrum,
melyen a nyolc legnagyobb cstics van bejeldlve.
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10. abra. Cstcsok a mért ODMR spektrumon. A mintat ugy forgattuk,
hogy az a magnespofak altal kijelolt tengelyhez képest lehetSleg véletlenszert
szoget zarjon be, igy a spektrumunk nyolc vonalbol all.
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4.2. VAarhato rezonancidk

A kristalyon beliil az NV centrumok lehetséges irdnyai a kovetkezdk:

1|1 [
NV, = — |-1|, NV,=— | 1
3121 3121

- - - 7

[ n (7)
NVy=— |-1|, NV,= — |1
V3| V3 |1

A szamitasok megkonnyitésének érdekében az a célszerd, ha a koordinéta-
rendszeriink alapjaul a magneses teret vessziik, mely a z-tengellyel parhu-
zamos, pozitiv irdnyba mutat és B magnitidoja. A szimulacié elsd 1épése
tehat, hogy rendszeriinket gy transzformaljuk, hogy az ellenérizendd B in-
dukciévektor a z-tengelyre essen.

A kovetkezd 1épés az elforgatott NV centrum Hamilton-operatoranak kisza-
mitasa (I). Mivel a nulltér-felhasadast leiré operatorok nem fiiggnek a még-
neses tért6l, ezeket elég egyszer kiszamolni. A Zeeman-felhasadas operatora
fiigg a mégneses tér ergsségétdl és iranyatol is, ezért azt minden B-hez tjra ki
kell szamolni. A magneses térrel parhuzamos o egységvektor helyére beirhat-
juk az elforgatott NV centrum iranyvektorat, ezzel lényegében megcserélve a
mégneses indukciovektor és az NV centrum iranyat. Ez egyszertibbé teszi a
szamitast mikozben az eredményt nem befolyasolja.

A Hamilton-operator sajatértékeinek kiszamolaséval megkapjuk az NV cent-
rum alapallapotanak energiaszintjeit. Nem-trivialis orientaciok esetén a leg-
kisebb sajatérték (si) az mg = 0 allapotnak, a masik ketts (so és s3) pedig
az mg = +1 allapotoknak felel meg. Az altalunk mért Atmenetek energiai
tehat |s; — sa| és |s1 — s3]

Ezen szadmitasokat mind a 4 NV orientaciéra megismételve megkapjuk a 8
rezonans frekvenciat.
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4.3. Illesztési hiba

Az illesztési hiba kiszamolasahoz névekvé sorba rendezziik mind a mért rezo-
nans frekvencidkat, mind pedig a vizsgélt indukciévektorhoz tartozo varhato
csticsok helyeit. A két adatsor megfelel§ elemeinek kiilonbségét kiszamoljuk,
ezek négyzetosszege adja az illesztési hibat.

Az algoritmus akkor miikddik a legjobban, ha a mért spektrumban mind a 8
csucs tisztén elkiilonithetd, de degenerdlt orientacidkban, valamint a mérhe-
t6 frekvenciatartomanyon kiviil es§ cstcsok esetén is adhat eredményt. Ilyen
esetben sziikséges elGszor meghatarozni, hogy melyik csiics degeneralt, vala-
mint hogy hény rezonans frekvencia esik a mért tartomany ala és félé. Ha
példaul tudjuk, hogy az egyik cstcs a méréshatar alatt van, akkor az algo-
ritmus figyelmen kiviil hagyhatja a varhato csticsok koziil a legkisebbet és a
hét fennmarado6 cstuccesal dolgozhat tovabb.

4.4. Brute force minimalizilasi modszer

Ezen minimalizaladsi moédszernek a lényege az, hogy a vizsgalt tartomanybol
diszkrét indukciovektorokat valasztunk, ezekre mind kiszémoljuk az illesztési
hibat, majd kivalasztjuk a legkisebb hibahoz tartoz6 indukciot. Ez a meg-
kozelités nagyon idGigényes, viszont kisebb eséllyel esik ,csapdaba’” mint mas
modszerek és jobb betekintést nyujt a hiba B-t6l val6 fiiggésébe.

A kiilonb6z6 paramétert szimulaciok nem fiiggnek egymastol, ezért konnyen
parhuzamosithatok. Esetiinkben az algoritmus grafikai processzoron (GPU)
is futtathato, mely nagyobb teljesitmény elérését teszi lehetévé. Mint azt
neviik is sugallja, ezen eszkozok elsGdlegesen grafikai szamitasok elvégzésére
vannak tervezve, am képesek tetszdleges lebegépontos szamitasok végrehaj-
tasara is. Képességeikben limitéltak egy hagyomanyos CPU-hoz képest (ez
tobbnyire a tamogatott adattipusokban nyilvanul meg), viszont akar tobb
ezer maggal rendelkeznek, melynek koszonhetGen egy-két nagysagrenddel
gyorsabbak bizonyos feladatok elvégzésében.

Az algoritmust Julia programnyelvben [32] implementéaltam, a GPU péarhu-
zamositast a CUDA.jl konyvtar [33, |34] segitségével végeztem el. Az archi-
tektura sematikus rajza a abran lathaté. A program a gémbkoordina-
takban megadott bemeneti paramétereket (orientacio és térerésség) harom
vektorban kapja meg, majd kiszamitja az illesztési hibat minden lehetséges
kombinéciora.

Osszehasonlitas céljabol elkésziilt egy CPU-n futé parhuzamos megvalosités
is. Az algoritmus kiilonb6z6 verzidinak futési idejét egy AMD Ryzen 7900
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11. 4bra. Parhuzamositott GPU architektira. A vizsgalt bemeneti para-
méterek lehetséges kombinacioin a GPU elvégzi a szimulaciot és az illesztési
hibékat egy n; X ny X ng méretd tenzorban adja vissza.

processzorral és Nvidia GeForce RTX 4060 Ti GPU-val ellatott rendszeren
meértem meg, 100 (egy szalon futd program esetén 10) mintavétellel, az alabbi
paraméterekkel:

e 6 € [0;Z], 512 minta
® pc [0; g], 512 minta

e B € [0; Biaz), 512 minta, Bi,,, véletleniil valasztva a [1;50] mT inter-
vallumbol

Az 6sszehasonlitas eredményeibdl abra) tisztan latszik, hogy a GPU
hasznalata szamottevéen felgyorsitja a szimulaciot, f6képp abban az eset-
ben, amikor az alacsonyabb precizitéasi 32 bites lebegépontos szamok hasz-
nalata elégséges. A CPU nem mutat kiilonosebb preferenciat az alacsonyabb
precizitasu szamitasok irant, igy amennyiben azon futtatjuk az algoritmust,
célszert a pontosabb 64 bites lebegépontos szamok hasznélata.
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Futési id6 (s)

12. abra. Az algoritmus futasi ideje CPU-n és GPU-n valtoz6 precizidja
lebegépontos szamokkal, logaritmikus skalan.

4.5. Gradiens minimalizalasi modszer

—

A hiba minimalizalasanak egy masik modja az, hogy definidlunk egy (B)
fiiggvényt, mely minden mégneses indukciévektorhoz hozza rendel egy illesz-
tési hibat, ezzel magaba foglalva a varhato csticsok megkeresését és azok mért
értékekkel valo 6sszehasonitasat. Ezen fliggvény gradiensét numerikusan meg
tudjuk hatarozni, segitségével pedig 1] kozelitést kapunk B-re. A kovetkez6
lépést a §n+1 = B, —cVe(En) kifejezéssel kapjuk meg, ahol ¢ egy megfelelGen
valasztott pozitiv valés konstans.

Ezen modszer nem igényel grafikai processzort és lényegesen gyorsabb az
elébbiekben leirt brute force megoldasnal. A vizsgalt esetben a brute force
modszer 77,9 s alatt 508 kHz atlagos hibaval talalt megoldést, mig az iterativ
algoritmus 83, 6 ms alatt csokkentette a hibat 504 kHz-re.

Ez a megkozelités helytelen eredményt adhat, ha egy lokédlis minimumba iit-
kozik miel6tt megtalalna a globalis minimumot. Az altalunk mért adatok
esetén ez nem okozott problémét, viszont sziikség esetén indithatd tobb ke-
resés is kiilonboz6 kezdSpontokkal, akar parhuzamosan is.
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4.6. Kalibracio

Az axialis (D) és rombikus (E) nulltér-felhasadas paraméterek minta- és
kornyezetfiiggdek, ezért a szimulacidé pontossaganak novelése érdekében iro-
dalmi értékek felhasznélasa helyett sajat mérésekbdl allapitottuk meg Gket.
A kalibraciohoz az eszkozt eltavolitottuk az elektromégnesbdl és egy elha-
nyagolhaté magneses térben mértiik meg a spektrumot 5,2 kHz felbontéssal.
A[13] abran lathato egy felhasadas nulla méagneses térben is, mely megma-
gyarazhato a kristalyon beliil elszortan taldlhato toltések elektromos terével
[35] és a kristalyban jelen 1évS fesziiltséggel. A csiicsok atlaga és kiilonbsé-
ge megadja a nulltér-felhasadast leir6 két paraméter nagysagat. Elébbi a D
paraméterrel, utobbi pedig az E paraméter kétszeresével egyezik meg.

50x107° F

4.0x107° |

3.0x107° |

20x107° |

ODMR Jel (V)

1.0x107° F

2.84 2.86 2.88 2.90 2.92
Frekvencia (GHz)

13. dbra. ODMR spektrum nulla mégneses térben. Kiilsé méagneses tér nélkiil
a négy lehetséges orientaciohoz tartozo rezonanciak egybe esnek és az mg =
+1 allapotokat csak az E paraméter hasitja fel. Igy a két megfigyelt cstcs
atlagabol a D paramétert, kiilonbségébdl pedig az E paraméter kétszeresét
kapjuk meg.

A csticskeres§ algoritmus hasznalataval f; = 2867,475 MHz illetve fo =
2873,105 MHz frekvencidknal talaltunk lokalis maximumot, ebbdl adodo-
an a szimulaci6 D paraméterét 2870,290 MHz-ben, E paraméterét pedig
2,815 MHz-ben allapitottuk meg.
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A vizsgalt esetben az irodalomban gyakran hasznédlt D = 2875 MHz és
E = 0 MHz paraméterek mellett az illesztési hiba 116,947 MHz? volt, ami
atlagos 3823 kHz-es eltérést jelent csticsonként. A kalibréalt konstansokkal
(D = 2870,290 MHz, E = 2,815 MHz) ezt a hibét sikeriilt 0, 776395 MHz*-
re csokkenteni, ami megkozelitéleg 312 kHz-es csticsonkénti eltérésnek felel
meg. A felhasznalt kisérleti adatok frekvenciafelbontéasa 250 kHz volt, igy az
illesztés hibaja elfogadhat6 tartomanyba esik.
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5. Eredmények

Az algoritmus tesztelésének érdekében kiilonb6z6 méagneses terekben, a minta
litottam a spektrumokbol rekonstrualt magneses teret a kalibralt Hall-szenzor
adataival. A spektrumokbol nyert magneses fluxussiirtiség értékek jo egye-
zést mutatnak a Hall-szenzor altal mért értékekkel (14 &bra). Mind a hét
adatpontot figyelembe véve az atlagos eltérés (RMSE) csupan 153+72 uT (a
bizonytalansig a Hall-szenzor fesziiltségének mérésébdl ered, mind kalibracio,
mind hasznalat alatt). Erdemes megjegyezni, hogy a felhasznalt Hall-szenzor
orientacidja nem tokéletesen merdleges a magneses térre, ami részben meg-
magyarazhatja a szimulaciotol valo eltérést. A szenzor tovabba egy mésik
Hall-szenzor segitségével lett kalibralva hasonlé hibaforrasokkal.

@ 1. adatsor
@ 2. adatsor
—~ 20 | B NV = B "

—_
ot
T

Rekonstrualt magneses tér (mT
S

ot
T

5 10 15 20
Hall-szenzor magneses tér (mT)

14. abra. Hall-szenzoros és NV centrumos mérés Osszehasonlitdsa. A hét
spektrumbol rekonstrualt magneses terek, valamint a felvétel alatt rogzitett
Hall-fesziiltségekbdl szamolt térerdsségek egymés fiiggvényében vald abrazo-
lasan latszik, hogy milyen kozel vannak egyméshoz a két modszer eredményei.

Az NV centrumok Cj, szimmetriai miatt megegyezd spektrumot kapunk, ha
a magneses indukciovektort az NV centrumok altal meghatarozott tengelyek
koriil 120°-al elforgatjuk. Tovabba a rendszer nem érzékeny a magneses tér
inverzidjara és az NV centrumok ortogonalis sikjain torténd tiikrozésre sem.
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Ebbdl adédodan az algoritmus kimenete csupan egy lehetséges megoldas, B =
[BI, By, BZ] kimenet esetén érvényes £B,, £B, és B, minden permutécioja
is, ezzel 48 érvényes megoldast kapunk, mint az megfigyelhets az illesztési

hibak hétérképén dbra).

Annak tudataban, hogy a mintat az egyik kristalytani tengelye koriil forgat-
tuk el (nevezziik ezt ki az [1, 1, 1} iranynak), ki tudtam vélasztani mindkeét
megoldashalmazbol a megfelels vektorokat, melyek a 10 mT koriili térben a
kovetkezdk:

[ 0,828665 ]
B, = 10,3355 | —0,440783| mT (8)
| -0, 345000
[ 0,803962 ]
B, = 10,2368 |—0,206103| mT (9)
| —0,557823

Az elforgatas szogét utdlag is meghataroztam a mintarol késziilt fényképek
alapjan (16| abra). Az igy kapott 22° kozel all a korabban meghatérozott
vektorok &ltal bezéart 18,28°-hoz. A kiilonbo6z6 perspektivakbol késziilt ké-
peket kézzel kellett korrigalni (figyelemmel a hullamvezetd parhuzamos és
merGleges vonalaira), valamint a kristaly éléhez szemmértékre illesztettem
egyenest, igy a szogben varhato egy 5°, akar 10°-os bizonytalansag.

Az illesztés szemléltetése céljabol a rekonstrualt térbdl kiindulva elkészitet-
tem egy szimulalt hétérképet, mely a mért adatokra helyezve j6 egyezést

mutat (L7 &bra).
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15. abra. Els6 (feliil) és masodik (alul) adatsor illesztési hibaja B orienta-
ciojanak fliggvényében konstans erdsségi térben (melynek értékét korabbi
illesztések adtak meg). A sotét foltokban alacsony az illesztés atlagos hibéja
(RMSE). Lathato a 48 lehetséges megoldas helye.
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(a) 1. orientéciod (b) 2. orientacio (c¢) Kompozit

16. abra. Kép az els6 (a) és masodik (b) adatsor felvételéhez hasznalt minta
orientaciojarol, valamint a két kép komporzitja (c). Az illesztés az eltérd
perspektivak miatt pontatlan. A piros vonalak a minta egy éléhez vannak
illesztve, megkdzelitsleg 22°-0s szoget zarnak be.

1.0
20 | 0.9
20
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wn
wn
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B 2
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o0 —10 | =
= =
= S
=
=
o0 b 5
Z.
730 -
1 1 1 1 1 1 1 1

2.2 2.4 2.6 2.8 3.0 3.2 3.4 3.6
Frekvencia (GHz)

17. abra. Mért hétérkép, rajta a rezonanciak szimulalt helyei (z6ld). A fel-
vett hétérkép néhany — tisztan elkiilonithetd csticsokkal rendelkezé spektru-
mot tartalmazo6 — sorat felhasznalva az algoritmussal meghataroztam a minta
aramerdsségtSl. Ezen adatok felhasznélasaval minden B értékre meghata-
roztam a rezonancidk vart helyét. Az illesztés legjelentGsebb hibaforrasa a
széles spektrumok alacsony (1,564 MHz-es) frekvenciafelbontasabol adodik.
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6. Osszegzés

Munkédmban bemutattam, hogyan lehet nitrogén-vakancia centrumokon el-
végzett optikailag detektalt mégneses rezonancia spektroszkopiaval megha-
tarozni ismeretlen nagysagu és irdnyd magneses tereket, pontosabban a mag-
neses fluxusstrtséget, indukciot. A magneses tér okozta Zeeman-felhasadés
kovetkeztében nyolc rezonans vonalat figyeltem meg egy véletlenszertden ori-
entalt gyémant egykristalyban taldlhaté NV centrum sokasagon elvégzett
ODMR mérésben. A nyolc vonal a megfigyelt térfogatban 1évé NV cent-
rumok 4 lehetséges orientaciojabol illetve iranyonként 2-2 lehetséges mik-
rohullamu atmenetébdl adodik. Kiils6 mégneses tér nélkil felvett ODMR
spektrumbol a mintéara jellemz6 zérustér paramétereket meghatarozhattam,
igy a véges méagneses térben elvégzett méréseknél ezeket mér ismertnek te-
kintettem. Ezaltal az egy spektrumbol kiolvasott rezonanciafrekvencidk a
magneses tér nagysagarol és iranyarol is informaciot adtak.

Ezt kovetGen az elektroméagnes tapegységének aramat valtoztatva ODMR
térképeket vettem fel, ahol a rezonanciafrekvencidk fejlédése latszik a még-
neses térben. Altalaban az ilyen elektromagneseket egy a magnespofak kozé
elhelyezett Hall-szenzorral kalibraljak. Ezt én is megtettem, ugyanakkor az
NV centrumok alkalmazasédnak elénye, hogy nincs sziikség erre a kalibréacio-
ra, a nulla térben mért spektrum felhasznaldsaval az NV centrumok pontos
méagneses tér mérést tettek lehetévé. Ez azért elényos, mert a Hall-szenzorral
konnyen igazolhatunk egy ilyen Osszefiiggést, ugyanakkor ahhoz hogy a szen-
zor pontosan a minta helyén 1év6 tér értékét adja vissza rendkiviil preciz
beallitasok sziikségesek.

Az NV centrumokon alapuldé médszer meghizhatosaganak igazolésara, a min-
tat elforgattam majd a méréseket megismételtem. A forgatias mértékét a
mintarol készitett felvételekrsl hataroztam meg és ez jo egyezést mutatott a
szimulaciokbol kapott kiillonbséggel.

A szimuléaciok elvégzésére kidolgoztam egy horizontalisan skilazhato grafikai
processzoron futd algoritmust, amely betekintést nyujtott a rendszer visel-
kedésébe. A tér gyors rekonstrukcidja érdekében egy alternativ modszert is
kifejlesztettem, mely kevesebb, mint 100 ms alatt ad megoldast. Ez lehetévé
teszi a szenzor szélesebb kort felhasznalasat, mivel az adatok feldolgozasara
elég egy alacsonyabb teljesitményti processzor.

A mérési modszer jovébeli fejlesztésére a legnagyobb lehetGséget az orien-
tacio egyértelmi rekonstrukciojaban latom. A mért tér egy nagyobb, kiilsé
mégneses (an. bias) térrel valo eltolasa segithet ebben, 4m ez nagy tereknél
nem praktikus. Egy méasik megkdzelités az adott nitrogén-vakancia centrum
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irdnyok szelekcidja az optikai, valamint a mikrohulldima gerjesztés polari-
zacidjaval. A beesd fény polarizacidja és az NV centrum altal bezart szog
egyértelmiien meghatéarozza a gerjesztési ratat [36]. Cirkularisan polarizalt
mikrohulldmokkal pedig szelektiven gerjesztheté a mg = 41 allapotokba valo
atmenet [36]. Ez lehet6vé teszi, hogy a rezonancidkat kiilonb6z6 orientaciok-
hoz rendeljiik és egyértelmtien rekonstrualjuk a méagneses teret |37].

7. Koszonetnyilvanitas

Szeretném megkoszonni témavezetémnek, Kollarics Sandornak, hogy lehetd-
vé tette a kutatomunkamat és ennek a dolgozatnak a létrejottét. Tovabbé
koszonettel tartozom kozépiskolai fizikatanaromnak, Miillerné Odor Marian-
nanak, aki ezen az uton elinditott.

A dolgozat elkészitését a Nemzeti Kutatési, Fejlesztési és Innovacios Hivatal
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K137852, 2022-2.1.1-NL2022-00004, 2019-2.1.7-ERA-NET-2021-00028 (V4-
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A. Forraskod

Az algoritmus forraskodja elérheté a github.com/bgoblyos/NVSim git té-
roloban (repository) néhany felhasznalt adathalmazzal egyiitt. A projekt
tobbnyire Pluto| jegyzetfiizetekbdl all, melynek futtatasdhoz sziikség van egy
Julial futtatasi kornyezetre valamint a GPU-gyorsitott programok esetén egy
olyan grafikai processzorra, mely tamogatja a CUDA technologiat.

A mérések vezérlékodja a github.com/bgoblyos/pymeas-ng| taroloban talél-
hato.
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