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Kivonat

Az elmult években egyre vilagosabba valt, hogy a kvantumszamitastechni-
ka és a kvantumos érzékelés jelentss szerepet fog jatszani a jové tudomanyos
fejlédésében. Kutatdsomban a félvezet6kben megval6suld ponthibakon ala-
puld kvantumbitek egyikét vizsgdltam. A rendszer a hexagonélis szerkezetd
bor-nitridben taladlhaté negativ toltésti bor-vakancia centrum volt. A bor-
vakancia az 6t korlilvevd nitrogén magspinekkel erdsen csatolt spinrendszert
alkot, amely kiilondsen érzékeny a mikrohullamt gerjesztésre. Erés mikrohullé-
mu tér hatasara szdmos jelenség figyelhetd meg, amelyek koziil dolgozatomban
a tobbfotonos elnyeléseket és a magspinek rezonancidjat vizsgélom részleteseb-
ben. Mivel a gerjesztés id6fiiggs térként jelenik meg, az idfejlédés egyenle-
tei analitikusan nem oldhaték meg; ezért N-edrendd perturbaciészamitast és
numerikus szimulécidkat alkalmaztam a jelenségek leirasara. A magspinek re-
zonans gerjesztésével kapcsolatban megjegyzendd, hogy azok is csatolédnak a
méagneses térhez, igy magspin-allapotok kozotti atmenetek is megfigyelhetdk.
Kideriil, hogy a magspin-allapotok kozott tobb dtmenet valésul meg, amelye-
ket a hiperfinom koélcsénhatas erdteljesen befolyésol a keveredésen keresztiil.
Dolgozatomban arra kerestem valaszt, hogy a magspinek jelenléte és gerjesz-
tése milyen mddon hat az elektronspin atmeneteire és esetleges tobbfotonos
elnyeléseire. Eredményeimet az angliai Exeteri Egyetem kisérleti adataival is
Osszevetettem, és joslatokat fogalmaztam meg tovabbi mérések varhaté kime-

neteleire.
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1. Bevezetés

Az alacsony dimenziés kondenzalt anyagok fizikdja egy gyorsan bévils kutatési teri-
let, amely napjainkban kiilénosen nagy figyelmet kap. Ezen a teriileten kiemelked6
szerepiik van az tgynevezett van der Waals heterostruktﬂréknak, amelyek kiilon-
féle tulajdonsagn alacsony dimenzids anyagok rétegeibdl épiilnek fel. A nanométeres
méretd strukturak tanulmanyozésa és az ezekben tapasztalhato jelenségek vizsga-
lata 14j mérGeszkozok fejlesztését kivanja meg, amelyek nagy térbeli felbontéassal
rendelkeznek. A kvantumbitek, amelyeket példaul a félvezet&k szerkezeti hibai -
mint az NV centrumok a gyéméntban - valositanak meg, kiemelked6 lehet&ségeket
mutatnak a nagy felbontast kvantumérzékelésben.[4] A legtjabb kutatasok fokusza
azonban a rétegelt van der Waals félvezetSkben létrehozott ponthiba kvantumbitek-
re helyez6dott. [2] A hexagonalis bor-nitridben (hBN) megvalosithato negativ toltést
bor-vakancia ponthiba (VB(-) centrum) jelenleg az egyetlen ismert atomi struktu-
ra, amely spin kvantumbitként makodik kétdimenzios anyagban.[5, [6, 7] A VB(-)
centrumokat tartalmazé bor-nitrid anyag lehet&séget nyujt vékony érzékels foliak
készitésére, amelyek akar van der Waals heterostrukturdkban is integralhatok. Egy
ilyen alkalmazést szemléltet az abra, ahol egy ferromégneses Cr'Te; vékonyréteg
méagneses terét mérték meg a rateritett hBN vékonyréteg és a benne talalhato VB(-)

centrumok segitségével.

1.0
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1.1. abra. Hexagonélis bor-nitridben létrehozott boér-vakancia altal megvalositott
érzékelsfolias mérés. (a) Egy CrTes-pehely optikai képe (sotét régio), amelyet lefed
egy hBN pehely (z6ld). (b) Fotolumineszcencia kép a CrTes pehelyrdl. (c) Vazlat az
CrTe, szort magneses térrdl (lila vonalak). A hBN-ben taldlhaté kvantumérzékelsk
mérik az magneses tér vetiiletét, amint azt a piros és kék arnyékolas abrazolja. (d)
A CrTe; pehely mégneses tértérképe (AB.).[8|
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A kvantumos jelenségeken alapuld érzékelésnél kiemelt jelent&séggel bir a hasz-
nositott kvantumrendszer koherens viselkedése. Esetiinkben a boér-vakancia elekt-
ronspinje adja a kvantumbitek &llapotat, amely érzékenyen reagal a méagneses tér
valtozéasaira. Azonban az elektronspint nemcsak a mérendd tér befolyasolja, ha-
nem szamos egyéb hatas is, példaul a racsszerkezet magspinjei, amelyek a spin-spin
hiperfinom kolcsonhatés révén csokkentik az elektronspin koherenciaidejét. Az el-
mult években t6bb mérés is késziilt a VB(-) centrum koherenciaidejérsl, melyek
ellentmond6 eredményeket hoztak. Bizonyos elméleti szamitésok és kisérletek arra
utalnak, hogy a koherencia id6 (73) legfeljebb 80 ns lehet|9], ugyanakkor mas fon-
tos mérések akar 10 ps-t meghaladé koherenciaidét is mutattak|[s]. Mivel a VB(-)
centrum koherencia jellemz&i kozvetlen hatassal vannak a leirt alkalmazasokra, az
irodalomban tapasztalt ellentmondasok feloldasa és a valos koherencia id6 meghatéa-
rozasa fontos, megoldatlan kérdés ezen a kutatéasi teriileten. Ez idaig a magspinek
szerepe a koherens folyamatokban nem megértett.

A tudomanyos diakkori munkam egy kiilonosen fontos tudomanyos kérdés meg-
valaszolasara koncentralt, hogy vajon felléphetnek-e tobbspines jelenségek a VB(-)
centrum koherens gerjesztésekor? Ahhoz, hogy ezt meg tudjam vélaszolni, a VB(-)
centrum két tipusén végeztem kutatasokat. Az els6 esetben a vizsgalt rendszerben
a triplett elektronspin koriil elhelyezked$ harom atommag °N izotop volt, amelyek
spinje S = %, igy az altaluk alkotott Hilbert tér 24 dimenziés. A mésodik eset-
ben a szomszédos izotopok 14-es nitrogének voltak, amelyek spinje S=1, tehat a
létrejott Hilbert-tér 81 dimenzids. A rendszernek mind a két tipusa esetében kiilon-
b6z6 frekvenciaju és amplituddji mikrohullamu gerjesztés hatasara megfigyelhetd
jelenségeket vizsgaltam.

Az elméleti munkdmat kisérleti eredmények tamasztjak ald, amelyeket a °N
esetében az Exeteri Egyetem kutatoi, mig a YN esetében pedig a Montpellier-i

Egyetem kisérleti kutatocsoport munkatarsai mértek ki.
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2. A fizikail rendszer

2.1. Szerkezet

A grafit atomi szerkezetének feltardsa utan jelentés érdeklédés iranyult a réteges
kristalyok kutatasara. A hexagonalis bor-nitrid (hBN) , mint egy laminaris van
der Waals-anyag, a rétegek szétvalasztasaval (angolul exfoliation) lehet6vé teszi az
alacsony dimenzios félvezetd jelenségek megfigyelését. Az utobbi években azono-
sitott negativ toltésd bor-vakancia centrum kiilonleges rendszert alkot, amely szo-
bahémérsékleten spinkvantumbitként is hasznalhaté hBN-ben. A VB(-) centrum
egyik kiilonlegessége, hogy a racsot alkotd bor- és nitrogénatomok mindegyikének
S=0-t0l kiilonb6z6 spinje van, ami jelentGsen hat a bor-vakancia energiaszintjeinek

finom és hiperfinom szerkezetére. A abran lathato a rendszer szerkezetének se-

N4

2.1. dbra. A vizsgalt VB(-) centrum spinstirtsége. A kutatas soran az N1-gyel jelolt
els6 szomszéd nitrogén magspineket vettiik figyelembe (amely lehet S = 1 spintd
triplet N és S = 1/2 SN magspin is). Az elsg szomszédokon tuli szekunder mag-
spinek jarulékdt nem vettiik figyelembe, azonban természetesen tovabbi effektusok
léphetnek fel, ha a tovabbi atommagokat nem hanyagoljuk el. Az atlatszo narancs-

sarga elektronfelh§ a borvakancia spinstrtiségét dbrazolja [@]

matikus vazlata. Egy bor atom eltavolitasat kdvetGen hédrom nitrogén 16g6 kotés

marad hatra, amelyek 1j elektron allapotokat hoznak 1étre a hexagonalis boér-nitrid
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tiltott savjaban. A magas Dg, szimmetria miatt degeneralt elektron allapotok is
kialakulnak, amelyek a rendszer negativ toltést allapotdban épp tugy toltédnek be,
hogy két elektron lesz majd azonos spinnel. A VB(-) centrum alapallapota tehat
spin triplett (S = 1). Az ehhez az allapothoz tartozo spinstirtiség (a részlegesen be-
toltott elektron allapotok hullamfliggvényeinek négyzetosszege) lathato a. abran.
Megfigyelhets, hogy a spinstriiség a vakancia-centrumhoz legkozelebb 1évé harom
nitrogén atommagon lokalizalédik (N1 magok af2.1] abran) [6]. Az alkalmazott mo-
dellben ezeknek a magspineknek az elektronspinnel vett interakcidjara szoritjuk le a
megfigyelt kolesonhatéasokat. AlapvetGen a nitrogén 14-es izotdpjanak természetes
eléfordulasi aranya 99,63%, ami azt jelenti, hogy a racspontokban is ugyanilyen va-
l6szintiséggel jelenik meg. Ugyanakkor a kutatasaim soran a vizsgalt rendszer egyik
tipusaban a kornyezd magspinek mindegyike nitrogén-15 volt, amely a szimulaciok
széamara nem jelent nehézséget, viszont a kisérleti mérések szempontjabol jelentds
nehézséget okoz tiszta nitrogén-15 bor-nitridet létrehozni [11] [12]. Az eljaras alap-
vetSen '°N-gel dusitott ammonium-kloriddal valé kémiai reakcié felhasznaldséaval
torténik. A reagensek natrium-borohidrid és a kiilonleges ammoénium-klorid. A re-
akcié magas nyoméson megy végbe, és kb. 30 6ra utan kozel tiszta hB°N jon létre.
Ugyan ez az eljards hosszadalmas, az egyik egyiittmiikdds csoportunk hB!'*N-nel

végzett méréseket.

b)

1=1 ! =1 1=1/2 $=1/2

dim(H) =81 dim(H)=24

2.2. abra. A vizsgalt rendszer két kiilonbozs tipusa. Az a) képen lathato, az az eset,
amikor a bor-vakanciat a harom N izotop veszi korbe - amelyek spinje I = 1, mig
a b) képen pedig az lathato, amikor N atommagok vannak a centrum koriil - T =
1/2 magpsinnel. A Hilbert-terek dimenzioi tehat az a) képen feltiintetett rendszer

esetében nyolcvanegy, illetve a b) abran meg huszonnégy.
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2.3. abra. A boér-vakanciacentrumban kialakult allapotok [6] [9]. AlapvetSen a bor
atom eltavolitdsanak kovetkeztében visszamarado elektronokbol kialakul egy szingu-
lett és egy triplett altér (megemlitends, hogy a magspinek altal okozott felhasadast
ekkor még nem vessziik figyelembe), és a tripletten beliil az 3E” kétszeresen degene-
ralt. Az ex] és az scdl atmenetek a gerjesztési és spin-megtarto lecsengést jelolik.
Tekintve, hogy az 3E” és 2A” allapotoknak az [ kvantumszama kiilonbozs, ezért a
perdiiletmegaradas lathatoan teljesiil, ha az elnyelt (ex1 soran), avagy kibocsajtott
(scdl soréan) fotont is figyelembe vessziik. Lathato, hogy azonos mg értékekhez ko-
zOtt valosul meg az atmenet, tehat a spinben nem torténik véltozas. Ugyanakkor
megjelenik a szingulett és triplett allapotok kozotti atmenet is, iscl-gyel és isc2-vel
jelolve. Ezek igen fontosak abbol a szempontbol, hogy a spineket hogyan lehet po-
larizalni, illetve hogy a kiolvasés hogyan miikddik. Alapvet&en ha az MW gerjesztés
olyan frekvencian torténik, amely eltalalja a spinallapotok kozotti atmenetet, tehat
més mg allapotban lesz a rendszer, és igy a spin szelektiv &tmeneteket meg tudjuk
egymastol kiilonboztetni, mivel azoknak egymashoz képes mas az intenzitasuk. Te-

hat végsGsoron a megfigyelhets intenzitas valtozik az MW hatésara.
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2.2. Optikai kiolvasas és ODMR spektrum

Az optikai gerjesztés mér tobb évtizede hasznalt metodus a félvezets szerkezetek
ponthibainak tanulméanyozasa soran. Alapja ezen eljarasoknak, hogy impulzus mo-
mentum és energia transzfer torténik két ponthiba elektronszint kozott egy cirku-
larisan polarizalt foton altal (a linearisan polarizalt fotonok is felirhatok cirkularis
fotonok linearkombinaciojaként, ebbdl kovetkezGen linearisan polaros fénnyel is mii-
kodik a modell), amely atadja a perdiiletét és energiajat a félvezets rendszernek |13]
[14] [15].

Félvezets spin kvantumbitek kiolvasasa alapvetden gy valésul meg, hogy az op-
tikai gerjesztés mellett egy mikrohulldimu gerjesztést is rakapcsolunk a rendszerre,
mivel ezen energiaskialan mozognak a spinallapotok kozotti felhasadasok. A mik-
rohullami gerjesztés rezonans esetben atmenetet okoz a kiilonb6z6 mg szamokhoz
tartozo allapotok kozott. Spinfiiges legerjesztédési folyamatoknak koszonhetGen a
kiilonb6z6 mg értékekhez tartozoan az intenzités valtozik, emiatt a ponthiba de-
tektalt intenzitasan keresztiil meg tudjuk hatarozni, hogy mely spinallapotban volt
a rendszer. FEzt az effektust hivjak optikailag detektalt magneses rezonancidnak
(optically detected magnetic resonance, ODMR). Az altalam megfigyelt optikailag
kiolvasott rendszer sematikus dbraja a [2.3] abran lathato. Mivel az ilyen jelensé-
gek soran az mikrohullamu elektroméagneses tér a spinekkel hat kolecson, emiatt a

rendszer viselkedésének leirdasakor a spin Hamilton-operatort kell megvizsgalnunk.

2.3. Tamogato6 kisérleti eredmények

A kutatasaim soran két kisérleti csoporttal is felvettiik a kapcsolatot. A °N-nel
koriilvett vakanciacentrumokkal végzett mérésekhez az Exeteri Egyetem szilardtest
kvantumfotonikai teriiletén kutato prof. Isaac Luxmoore volt az egyiittmiikodénk,
mig a tizennégyes nitrogénizotépokkal koriilvett bor vakanciacentrumok mérési ered-

ményeit a Montpellier-i Egyetemen dolgozé prof. Vincent Jacques biztositotta, lasd

2.4 abra.

2.4. A rendszer Hamilton-operatora

A TDK munkadm soran a VB(-) centrum spin szabadségi fokaival dolgoztam. Elsé-
ként vegyiik az elektronra a Schrédinger-egyenlet megoldésat, amely felirhat6 szorzat
formaban abban az esetben, ha a spin-orbit kolcsonhatastol eltekintiink. Ez esetben

az elektron allapota megkaphato a tér- és spinfiiggs részek tenzorszorzataként

[¥) = |7) ® o). (2.1)
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2.4. abra. Az egyiittmiikddésben résztvevd kisérleti csoportok mérési eredményeinek
rovid bemutatasa. Az a) abran lathatok az exeteri eredmények, amelyeket hBSN-
nel végeztek. A mérés soran kiilonbozd kiilsG statikus mégneses tér értékek mellett
vizsgaltdk a magspinek dtmeneteit. Az ilyen tipust méréseket ENDOR (electron-
nuclear double resonance) méréseknek hivjak [16], amelyekkel az elektronspinhez
csatolt magspinek energiafelhasadéasat és atmeneteit lehet vizsgalni. A b) &dbran a
hB'"“N-en végzett mérések egyike lathato, ahol a gerjesztd frekvenciat valtoztattak,
aminek hatasara tobb elnyelési cstcs jelent meg. Ezen cstcsok magyarazata a dol-

gozat kés6bbi részében keriil targyalasra.
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Amennyiben a hullamfiiggvényt szét tudjuk bontani spin- és helyfiiged részekre, ak-
kor a Hamilton-operator is szeparalhato az egyes valtozok szerint. Tegyiik fel, hogy
a térszerid rész fliggése ismert, ekkor a teljes rendszert leir6 Hamilton-operatorbol

megkaphat6 a tisztan spinfiiggs rész a kovetkezd modon

H(To —>/ — Hypin (2.2a)

Hin = (FIH (7 0) |7, (2.2b)

A dolgozatban vizsgalt modellben Gsszesen négy spin szerepel; a VB(-) centrum
triplett elektronspinje, illetve a harom elsé szomszéd °N vagy “N magspin - mivel
ezek a magspinek sokkal erésebben csatoltak, mint a tobbi -, amelyek dublett vagy
pedig triplett spinallapottal rendelkeznek. A Hilbert-tér, melyen a spinoperatorok
hatnak 3-2% = 24, illetve 3* = 81 dimenzits A térszert részt strtiségoperatoros
szamolasokbol emeltem at 9] [6].

A rendszer teljes iddfiiggd spin Hamilton-operatorat ossze tudjuk allitani a fenti

eljarast alkalmazva az alabbi kolcsonhatasi tagok segitségével

~

H(t) = Hypd) + Hzepran(0) +Z( gt (®) + B + B ie?) . (23)

ahol HZFS) a zérus-tér felhasadashoz tartozé Hamilton-operator, H, éeeman( t), illetve a
HI™MD (t) az elektron, valamint az i-edik magspin Zeeman-kélcsonhatasa. f[ (ucd)

Zeeman

irja le a i-ik magspin kvadrupolus felhasadasat (csak a 4N esetben), és a HI({FS nucyi)

operator tartalmazza a hiperfinom kolcsonhatéast a vakanciacentrum és az i-edik

magspin kozott. A teljes Hamilton-operator egyes tagjait alabb részletezem.

Zérus-tér felhasadas

A zérus-tér felhasadas (angolul Zero-field splitting) akkor jelenik meg, ha a rendszer-
ben kett§ vagy tobb parositatlan elektron van, tehat S > 1. A zérus-tér felhasadas

Hamilton-operatora felirhat6 az
Hyps = SDS = D,S? + D,S? + D, S? (2.4a)

alakban, amelyben megjelentek a diagonalizalt D tenzor Dy, D,, és D, elemei. Uj
jeloléseket bevezetve a D = 3D, /2 és E = (D, — D,)/2 konstansokra megkapjuk
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zérus-tér felhasadas Hamilton-operatorat, mint

Hyps = D (52 . @13) +E <S2 . Sj) . (2.4b)
A vizsgalt rendszeriink, a bor-nitridbeli VB(-) centrum esetén D = 3479 MHz, illetve
E =50 MHz. Az E paraméter alapvetGen ha a rendszer teljesen szimmetrikus, akkor
nem jelenik meg. Ugyanakkor a szamolasaimban azért jelenik meg ez a tag, mert
a valosagban tokéletesen szimmetrikus kristaly nem létezik, emiatt a valésaghiibb
szimulaciok érdekében érdemes az F paraméter jarulékait is figyelembe venni. Abbol
az okbol is fontos tekintettel lenni az E paraméterre, mivel kisérleti mérések soran
latszik az altala okozott felhasadas [17] [6]. A D és az E paraméter a rendszer belss

szabadsagi fokai, ezeket ab initio szamolasokbol illesztettem be a szimulaciomba [6].

Zeeman-tagok

A Zeeman effektus akkor figyelheté meg, ha a kiils6 magneses térbe helyezziik a
rendszert, amely tjabb energiaszint felhasadasokat okozhat. Jelen esetben a kiilsé
méagneses térnek két komponense van, a) egy statikus By tag a kvantélési tengellyel
parhuzamos irdnyban, illetve b) egy a statikus mégneses tér iranyaval 0 szoget bezéro
idofiiges tag B(t). A kvantalasi tengely konvencio szerint a z tengely, amely péar-
huzamos a szimmetria tengellyel. Az elektronspinhez tartozé Zeeman-kolcsonhatéasi
tag az felirhato, mint

ae) (t) = geuBSZBg + geltB (sin 0S, + cos 0@) B cos(wt), (2.5)

Zeeman

ahol g. az elektron Landé g-factora, up a Bohr magneton, w és Ba az oszcillalo
méagneses tér frekvencidja és amplitidoja. A nitrogén magspinekre (izotoptol fiig-
getleniil) hat6 Zeeman-tagok nagyon hasonlitanak az elektronoknél megjelens Zee-
man Hamiltoni tagra. Az egyetlen kiilonbség az, hogy a szorzo tényezét az atommag
[y mag magnetonja, illetve a nitrogén 14-es, vagy pedig 15-6s izotopjanak giay és
gisy Landé g-faktora adja. A nuklearis Zeeman-bol szarmaz6 Hamilton-operator az

adott magspinekre
f]égg;;i(t) = gnpnBol, + gnjin <sin 01, + cos 0];) B cos(wt), (2.6a)

ahol I, és I, a magspin z és x operatora, természetesen az adott spintél fiiggGen
kiilonb6z6 dimenzios téren hatva (a triplett magspinoperatorok harom dimenzio, mig

az S = 1/2 magspinek pedig egy két dimenziés Hilbert-téren). A mag magneton
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értéke 7,6228 - 107* Am?, valamint a *N-es atommag giromégneses faktora gy —
0,40376, 65 a N-¢ pedig gisy — -0.56638.

Kvadrupél felhasadas

A magok kvadrupél felhasadésa a zérus-tér felhasadashoz nagyon hasonlé jelenség,
amely ugyanigy csak akkor jelenik meg, ha magok egynél nagyobb spinnel rendel-
keznek, emiatt a 15N izotopok esetében ezek a tagok nem fognak kozrejatszani az
energiaszintek kialakitasaban. A triplett magspinek esetében megjelenik a kvad-
rup6l momentumok hatésa is, amelyekhez tartoz6 Hamilton-operator a kovetkezd

formaban i{rhato fel

Fr(nuc 7 2
H(gs 71) == Q14N . ([Zz, - §15) 5 (27)

ahol Qy-vel jeloltiik a nitrogén atommagok kvadrupél-momentumat.

Hiperfinom felhasadas

A hiperfinom felhasadas Hamilton-operatorat a magneses dipdl kdlesonhatas,

|7 —r |7 —

- 1 § 7 § P >z
Haip = geptBgn AN 7’3 ( i ) 732( ) — 5152> ; (2.8)

térszerd valtozoinak kiintegralasaval az aldbbi alakban tudjuk felirni

>l

—
A~

Hieite = (11 Hagl) = - = S AV

hyperfine

~

i = (2.9a)

Al AL AN (1Y
= <5‘§f’) S Sﬁf”) Al Ay AR 1] (2.9b)
AL Ay AR LY
A egyenletben szerepld A® matrixot nevezziik hiperfinom tenzornak.

A szamitasokhoz felhasznalt hiperfinom tenzorok paramétereit az irodalombol
vettiik at [6]. A forrasunk ugyan a tizennégyes tOmegszamu nitrogénre adta meg
a hiperfinom csatolast, de a giromégneses faktorok hanyadosaval atskaldzhatok az
értékek, hogy a 1°N magokkal koriilvett vakancia centrumra is lehessen szamolast

végezni.

A korabban definialt id6fiiggs spin Hamilton-operator félklasszikus kozelitést ad
a vizsgalt rendszerre, mivel az elektromagneses tér kvantalasiat nem vettiik figyelem-

be. Ezt "er6s tér" kozelitésnek nevezziik, mivel feltételezziik, hogy a kolcsonhatas
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soran a VB(-) rendszer &ltal elnyelt néhany foton, illetve az esetlegesen emittalt
fotonok nem valtoztatjak meg jelentGsen a tér tulajdonsagait.

A kutatdsom soran feltérképeztem, hogy milyen hatéassal van a rendszerre, ha
kiils6 w korfrekvenciaju gerjesztS elektromégneses teret kapcsolunk ra. Ezzel sze-
rettem volna képet kapni arr6l, hogy hogyan befolyédsolja a gerjesztd tér irdnya, és
amplitadoja az dtmeneti ratdkat, illetve valoszintiségeket.

A kvantaléasi tengelynek a z iranyt valasztottuk és ehhez képest mérjiik a ger-
jeszt6 térnek a rendszerrel bezart szogét. A kiilsé elektromégneses tér linearisan
polaros fotonokat tartalmaz. A z tengellyel parhuzamosan polarizalt fotonokat 7 fo-
tonoknak nevezziik a merélegeseket o fotonoknak. A nem tisztan merdlegesen vagy
parhuzamosan polarizalt fotonok kikeverhetk a két bazisirany linearkombinacioja-
ként. Azért fontos a megkiilonboztetésiik, mert majd latni fogjuk, hogy az egyes

atmenetek valoszintisége igen jelentGsen valtozik a perturbalo tér kovetkeztében.
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3. A VB(-) centrum spin energia szintjeinek megha-

tarozasa

Els6 lépésben a statikus esetet vizsgaltam, ahol az oszcillalé méagneses tér ampli-
tadojat nullanak vettem. Ebben az esetben a Hamilton-operator diagonalizalhato,
igy meghatarozhatok a rendszer sajatértékei és sajatallapotai, amelyekbdl lényeges
informéaciokat nyerhetiink a varhatoé spindtmenetekrsl. Ebben a szakaszban tehat a
Hamilton-operator sajatértékeit elemzem, illetve azt, hogyan valtoznak ezek a spin

Hamilton kiilénb6z6 paramétereinek fliggvényében.

3.1. A statikus magneses tér hatasa az energiaszintek felhasa-
dasara

A statikus mégneses tér jelentGs szerepet jatszik az energiaszintek meghatarozéasa-

ban, hiszen mind az elektron, mind pedig a vakanciacentrumot koriilvevé atommagok

a Zeeman-kolcsonhatéson keresztiil interaktalnak a magneses térrel.

A ) abran lathato, hogy ha a statikus magneses tér értéke nulla, akkor
kizarolag a ZFS altal létrehozott felhasadés jelenik meg, viszont a B-t névelve szét-
valnak az elektron kiilonb6z6 mg kvantumszamaihoz tartozo dgak. A |—1) ag ne-
gativ meredekségii, tehat a vizszintes |0) dggal valamikor talalkozni fog. A két ag
metszéspontjat hividk Ground state level anticrossing-nak (GSLAC) [17], amely kb
1280 Gauss magneses tér értéknél lép fel. Ekkor a hiperfinom kolcsonhatas és az
elektronspin allapotok kozotti felhasadas egy nagysdgrendbe esik, igy az allapotok
kozott keveredés 1ép fel. A keveredéssel a dolgozat késébb bévebben is foglalkozik.
Ezen magneses térnél nem alkalmazhatok azok a kozelité modszerek, amelyek kisebb
mégneses terekre megfelelGek voltak, ugyanakkor szamunkra a GSLAC-on tili régioé

is fontos, mivel a legalacsonyabb B, aminél méréseket végezték a hB' N esetében
169mT =1690 Gauss volt, amely til van a GSLAC-on (lasd abra).

3.2. A magspinek hatasa az energiaszintek felhasadasara

A rendszerben az magspinek hatasat figyelmen kiviil hagyva csak a triplett elekt-
ronspinre haté kolesonhatédsok maradnak, amely B = 0 estén a ZFS kolcsonhatés.
B # 0 esetre a Zeeman effektus tovabbi felhasadéast hoz létre, és a méagneses mezd
nagysaganak fiiggvényében két energiadgra hasitja a | — 1) és a | + 1) allapotokat.
Szamunkra a |0) — |—1) dtmenet lesz a fontos. Ha azonban a magspinek koleson-

hataséat is szamitasba vessziik a mg = £1 agakban, akkor egy finomabb szerkezet
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3.1. abra. A sajatértékek magneses tér fiiggése. Az a) képen lathatok a nitrogén-14
izotopokkal koriilvett rendszer energiasajatértékei. A vizsgélati tartoméany, amelyet
megfigyeltem a nulla magneses térnél is. Fontos kiemelni, hogy a kezdeti felhasa-
dast a ZFS okozza, amely a mg = 0 és mg = £1 agak kozott jelenik meg. Tekintve,
hogy szimulaciok soran ezen két ag kozott megvaldsuld atmenetet figyeltem, igy azt
is érdemes megemliteni, hogy a kiilsg, statikus magneses tér novelése a sziikséges
gerjeszt$ frekvencia novekedését jelenti, hiszen az energiakiilonbség névekedik. Ez
amiatt van, mert a magneses tér hatésara linearisan lefelé tolodik a |—1) allapotok
energidja (ugyanigy a |+1) energidja felfelé). A hiperfinom kélesonhatas fontosséga
is lathato a képen, hiszen hét darab kisebb ag figyelhets meg a |+1) agakon, ezek
magyarazata késébb olvashato. A b) kép mutatja be a hBN sajatértékeinek fiiggé-
sét magneses tértsl a vizsgalt tartomanyon. Lathato, hogy a vizsgalt tartomanyon
a |—1)-hez tartozo értékek mar a |0) energiai alatt vannak, tehat azon a magneses

téren til vagyunk, amelyen a GSLAC megfigyelhetd.

alakul ki. Minden hozzaadott magspin az allapotokat az mg = +1 agakban tovabbi
allapotokra bontja fel. Mivel a rendszer mind a két esetben magas, Ds, szimmet-
ridval rendelkezik és a harom elsé magspin-elektron hiperfinom kolecsonhatés erds-
sége megegyezik, ezért az Osszes felhasadas azonos energiakiilonbséggel jar, ebbsl
kovetkezGen - mind a harom kornyez6 magspin kolcsonhatasat széamitasba véve -
degeneralt allapotok jonnek létre. A felhasadést alapvetSen szekuléris kozelitésben
csak a hiperfinom tenzor A, tagjai okozzak, amely minden magspinre ugyanaz. A
[3.2] abran lathato, hogy milyen modon hasadtak fel a hiperfinom kélesénhatas miatt
az allapotok, és hogy hanyszoros degeneraciok jonnek létre.

A lathato a hB'"“N-nel végzett vizsgilataim és egy kisérleti eredmény. A
szimulaciok soran optikai pulzussal gerjesztettem a rendszert. A goérbén (mind a

szimulaciéson, mind a kisérletin) jol kirajzolodik Osszesen hét csics, mely a .



3.2 A magspinek hatasa az energiaszintek felhasadaséra 16
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3.2. dbra. Barmely mg = +1 allapothoz tartozo felhasadasok és az igy kialakulo
degeneraciok az egyes magspinek hozzédadasaval jonnek létre. Eszrevehets, hogy a
két kiilonb6z6 kérnyezd izotophoz jelentGsen eltérs felhasadasi minta tartozik, és a b)
képen a degeneracio is joval alacsonyabb, mint az a) képen lathato rendszernél. Ha az
a) képen a kiindulé allapotnak az mg = —1 allapotot vessziik, akkor az els6 atommag
hozzaadéasaval harom 1j allapot jon létre: |—1; —1), |—1;0) és |—1;+1). A masodik
atommag hozzdadasat kovetSen példaul a | — 1;0) felhasad a | — 1;0; 1), | — 1;0;0)
és | — 1;0; —1) allapotokra. Azonban a | — 1;0; —1) allapot energidja megegyezik a
| — 1;—1;0) allapot energidjaval, igy az energiaszintjiik kétszeresen degeneralt lesz.
Hasonloan, ha a vakanciat ®N-nel vessziik kirbe, tehat a b) képen lathato szituécio
all fenn, akkor az mg = —1 allapot két allapotra esik szét: |—1;71) és |—1;]). Az
a) abrahoz hasonléan a tovabbi magspinek tjabb felhasadasokat okoznak, igy végiil
Osszesen négy allapot alakul ki, ahol a két széls§ energiaszint egyszeresen, a két
belsé pedig haromszorosan degeneralt. Eszrevehets, hogy a degeneraciok szamanak
alakulasa mindkét esetben a Pascal-haromszog mintazatara emlékeztet. Az a) képen
minden tag harom jabb agra esik szét, mig a b) abran a Pascal-haromszoget kapjuk
vissza egy az egyben. A b) dbran definidltam az egyes dtmeneteket is, a-val, b-vel

és c-vel jelolve.

abran az a) képpel magyarazhat6. Mivel mindegyik magspin felhasitotta az elekt-
viszont degeneraltak. A kozépss energiaszint hétszeresen degeneralt, mig a legszélsé
energiakhoz csak egy-egy allapot tartozik. Lathato a csiicsok magassagan is, hogy a
kiilénbo6z6 degeneracidval rendelkezd agak kiilonb6z6 magassagi cstcsok tartoznak.

Fontos megemliteni, hogy a fentebb emlitett degenerécio feloldhato alapvetéen
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3.3. dbra. A 14-es nitrogénizotéppal koriilvett vakanciacentrum szimulalt és mért
ODMR spektruma. Az a) képen lathato, hogy a |0) és a |—1) allapotok koézotti
atmenetet rezonansan gerjesztettiik. A [3.2] képen lathato, hogy a magspinek mi-
lyen felhasadasokat, milyen szerkezetet okoznak az elektron spektruméban, amely
az ODMR jelben is latszik, hiszen észrevehetjitk a hét agat. A b) képen lathato
egy kisérleti eredmény [9], melyet ugyanazzal az anyaggal végeztek, mint amin én is
végeztem a szimulaciés vizsgalataimat. Eszrevehetd, hogy az a) és b) képen lathato
két gorbe gyakorlatilag ugyanaz. Tekintettel arra, hogy a szimulaciokban valészi-
niiségekkel dolgoztam, a kisérletek soran meg az elektroméagneses térben észlelhetd

csOkkenést mérték ki, ezért vizszintes tiikrozottje egymasnak a két gorbe.
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ha még kisebb energiaskalaju kolcsonhatéasokat is figyelembe vesziink, ilyen a kvadru-
polus felhasadas, illetve nuklearis Zeeman-felhasadas. Ezek miatt az energiaszintek

még tovabb hasadnak és a hiperfinom szerkezetnél is finomabb szerkezet valosul meg.

4. SzimulAciés és analitikus eredmények a °N esetén

4.1. Keveredés hatasa az energiakiilonbségekre

A szimulaciok egzakt idéfejlédéssel dolgoztak, az integralast egy negyedrendd Runge-
Kutta algoritmus végezte el, valamint az id6lépés nagysaga pedig 0.00025 us volt.
A szimuléciok soran az elektron, illetve a magspin allapotok bizonyos operéatorok,
tipikusan S,, néha S, sajatallapotaira vett vetiiletét irattam ki, majd ezeket idGat-
lagoltam. A kutatas soran a id6atlagok valtozasat vizsgaltam a gerjeszt6 frekvencia
és kiils6 magneses tér fliggvényében.

A abra a) képén lathatok azok a kisérleti eredmények, melyeket meg akar-
tam magyarazni, illetve reprodukalni szerettem volna. Ismert volt, hogy a méré-
seket kiilonb6z6 mégneses tér értékeknél végezték, amelyek tgy voltak beéllitva,
hogy a GSLAC-on tul legyen a rendszer, tehat a vakanciacentrum mg = —1 aga-
hoz alacsonyabb energidk tartozzanak, mint az mg = 0. Az altalam végzett elsé
szimulaciok soran a rendszert egy adott magneses térnél vizsgaltam meg, mégpedig
B = 2500 Gaussnal, mivel ez az érték kozel van a kisérletekben hasznalt mégneses
térhez, valamint mar egészen messze van a GSLAC-t6l, hogy az abban a régioban
kialakulo effektusok hatasa kisebb legyen. Ekkor négy kiilonb6z§ szimulaciot indi-
tottam, amelyek soran a statikus mégneses tér mellett a gerjeszté radiofrekvenciat
valtoztattam a kisérletben latott értékek kozott. A négy kiilonb6z6 szimulacié négy
kiilénbo6z6 kezdeti allapothoz tartozik, mivel nem elhanyagolhato, hogy a kezdeti
allapot energidja fligg attol, hogy milyen a magspinek konfiguracidja, ezért kiilon
megvizsgaltam azokat az eseteket, amikor mind a harom spin |1) vagy ||) allapot-
ban van, illetve, amikor kiilonboznek egymastol. Az utobbibol két eset alakulhat
ki, egyrészt amikor a kettG spin van a [1) allapotban, mésrészt, amikor csak egy,
mig a maradék pedig a |]) allapotban van. Ezek az allapotok természetesen ha-
rom kiilénb6z6 formaban fordulhatnak eld, hiszen a hdrom magspin koézott harom
kiilonb6z6 moédon lehet kiosztani ezen konfigurdciokat - tehat hogy éppen melyik
magspin van a masik kett6tsl kiillonbozs allapotban -, ebbdl kévetkezden ezeknek az
azonos stllyal vett kevert allapotéat vettem kiindulasnak, tehat a (|151;4) + [154; 1)

+ 1 1))/3 illetve a ([154:4) + std) + [45451))/3 éllapotkombindcickat. A
szimulaciok eredményei a [£.1] abran lathatoak.
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4.1. abra. Az abran lathato a négy kiilonbozé kezdeti allapotra vett vetiilete abra-
zolva a gerjeszt6 frekvencia fliggvényében. A . abra b) képén olvashaté az egyes
magspin allapotok kozotti atmenetek, melyeket jeloltem ezen az abran is. Erthetd
modon az egyes atmenetekhez tartozo csicsok minden esetben ugyanazon a gerjesz-

t6 frekvencianal jelentek meg.
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Mindegyik kezdeti allapothoz tartozik egy gérbe. Az egyes gérbéken azonositha-
tok a. b) abrajan lathato a, b és ¢ atmenetek. A kiindulasi allapot fliggvényében
az egyes atmenetekhez tartozo csicsok ugyanakkora gerjeszté frekvencidnal jelentek
meg, hiszen az atmenethez sziikséges energia nem szabad, hogy attol fiiggjon, hogy
milyen a kezdeti allapot. Ugyanakkor lathatjuk, hogy az a, b és ¢ atmenetek nem
ugyanakkora frekvencidnal jelennek meg, illetve, hogy az a mellett a ¢ nem tiinik
fel az egyik metszeten sem. Az, hogy az a,b,c nem egy energian jelenik meg, az
azt implikalja, hogy a[3.2] &bran a harom magspin jelenlétében 1évs allapotok ko-
zOtti energiakiilonbségek mégsem azonosak. Még egy probléma lépne fel abban az
esetben, ha mind a harom felhasadés mértéke azonos volna, mégpedig az, hogy ha
potbol azonnal a maximélisba tudnank gerjeszteni a rendszert. Am ez lathatoan
nem torténik meg, hiszen tobb cstics jelent meg, és nem egy darab, adott energia-
val. Az energiak eltolodasa utan ugy modosultak az energiakiilonbségek, hogy az a
atmenethez tartozo energiakiilonbség a legnagyobb, és a ¢ pedig a legkisebb.

Az energiakiilonbségekben valo eltolodést az an. keveredés okozza, amely Ossze-
keveri az Hamilton-operator sajatallapotait. AlapvetGen a keveredés abbdl ered,
hogy a Hamilton-operatorban egy off-diagonalis tag is megjelenik. Alabb egy két
allapottu rendszerre mutatom meg, hogy hogyan alakul ki, és milyen hatasa van
a keveredésnek. Jelolje Hy a perturbalatlan Hamilton-operéatort, és ]flp a pertur-
balo tagot. A perturbéci6 jelenlétében a tisztan diagonélis Hamilton-operator off-
diagonalis elemei is nem nulla értéket vesznek majd fel, amely igy valtozéast okoz a

sajatértékekben, illetve 6ssze fogja keverni a sajatallapotokat.

. . (E, o0 0 E,
H=H+H, = [0 %)= © (4.1)
0 E e 0 S )

Mig az eredeti operator sajatértékei F, és E, voltak, addig a megvaltoztatott

operatoré moédosulnak a kovetkezdkre,

1
By=< (Ea + By + (B, — B + 4|g|2> . (4.2)

[ef?

Ekkor (E, + Ejp)-t kiemelve, és sorbafejtve =B

szerint a kovetkezdre jutunk,

2lef?
Ei: Ea+Eb:|:Ea:FEb:|:— . (43)

(Ea — Eb)?

N | —
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A fenti egyenletnek igy két moédositott sajatértéke van,

el

By =B+ ———o,
+ +Ea—Eb

(4.4a)

e[?
Ea - Eb'

Lathato a (4.4a)) és a (4.4b)) egyenletben, hogy a magasabb energiaszint még ma-

gasabbra tolodik a perturbéld operator jelenlétében, valamint az alacsonyabb még

E =F,— (4.4b)

kisebb értéket vesz fel. Hasonlé metédus mentén levezethets, hogy az 1j, alsobb

energiaszinthez tartozo sajatallapot a kovetkezGképpen néz ki,

V2e

=) =1b) + L L |a)

(4.5)

Esetiinkben a perturbélatlan operatornak vettem a tisztan diagonalis elemeket
tartalmaz6 Hamilton-operatort, tehat a ZFS-t, a Zeeman-tagokat, és a hiperfinom
kélesonhatasnak az A,,S, - Zf’zl I, tagjat, illetve a perturbald operatornak tekin-
tettem azon operatort, amely a teljes Hamilton diagonélison kiviil es6¢ tagjait tar-

talmazza, igy a flp felirhato mint,

3 3
2 82 | &2 & i) 7(i i) 7 & i) 7(i i) 7(i
A, =B (824 82) + 8.3 [ADI0 4+ AQI0] + 8,3 [ADIO + ADIO] . (4.6)
i=1 i=1

Ugyanakkor a ZFS-bdl szdrmaz6 E paraméteres tagtol eltekinthetiink, mivel ezt a
szamolast mar a B = 0 esetnél joval nagyobb magneses tér mellett figyeljiik meg,
igy nem okoz szamottevd kiilonbséget ezen tagok elhanyagolasa. Tehat a végsd

perturbécio a

3

fy = 8.3 [AI0 + AQI0) + 8,37 [A70 + A i (4.7)
i=1 =1

kifejezésként irhato fel. Vegylik észre, hogy a . egyenletben S, Sy - valamint

ugyanezen operatorok a magspineken hatva - szerepelnek, amelyek felirhatok, mint

a megfelels léptets operatorok linedrkombinécidja.

Ahogy a[4.4al és [4.4D] egyenletek kapcsan emlitettem, a keveredés kovetkeztében
az alacsonyabban elhelyezked§ energiaszint még lejjebb tolodik, és magasabb pedig
még magasabb lesz. Ez figyelhet§ meg a [4.1] abran lathato a, b és ¢ dtmeneteknél
is, hiszen a tavolsagok nagyobb mértékben néttek meg a |13 1; 1) allapot energiajara,

mint a |}; }; |)-ra, vagy barmelyik vegyesen fel és le allapotokat tartalmazé magspin-
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konfiguraciokra. Tovabba akar intuitive is érezhetd, hogy a keveredés mértéke fiigg
a kiils6 statikus magneses tértdl, mivel egyre kozelebb keriilve a GSLAC-hoz a |—1)
a |0) dgak kozotti energiakiilonbség egyre kisebb.
Ekkor az energiakra az idéfiiggetlen perturbacioszamitast felhasznalva ki tudjuk
szamolni a korrekcidkat (b&vebben lasd a|A)).

| (nl1,11) n|H \k>

E,=EY + (n|H,|n) —|—Z
kn EY - EY

(4.8)

A fentebbi egyenletet jobban megnézve észrevehetjiik, hogy az els6rendi korrekcio-
ban az egyes perturbalatlan allapotokkal kell venni a varhato értékét a perturbald
operatornak, azonban ez minden kombinaciéra nullat fog adni. Mivel a ﬁp csak
léptets operatorokat tartalmaz - amelyek a |n) allapotokat fel-, illetve lefelé lépteti,
és mind a magspinekben, mind pedig az elektronspinben linearis, és nem tartalmaz
Sy-ban vagy I.-ban négyzetes, és annal magasabb rendd tagokat -, ezért a F[p—t
hattatva barmely |N) allapotra bizonyosan |n)-t6l kiilonbozs eredményt kapunk.
Es ekkor az ortogonalitas miatt a skalarszorzat nullat ad eredményiil. Mivel az els6
rendi korrekcié nem adott jarulékot, a masodrendet kell megvizsgalni bévebben.
A maésodrendd korrekcié kapcsan fontos megemliteni, hogy a kiszamitéasa abbol

ered, hogy nem csak az energiakra van korrekcio, hanem a sajatallapotokra is

(k|H,|k)
(0)
|n0>+k§¢nEﬁo) 50 KO) + ... (4.9)

Az Osszegzést olyan allapotokra végezziik, amelyek nem azonosak az |n)-nel, tehat
csak olyan més allapotok fognak nullatol kiillonb6z6 értéket adni, amelyek két kvan-
tumszamban kiilénboznek |n)-t6l (csak ennyiben kiilonbozhetnek, és maximéalisan
egy léptetéssel kell, hogy elérhetdk legyenek). Ennek oka a szummaéaban megjelend
szendvics, mivel nem azonos allapotparokkal kell keresztbe szorozni a perturbal6
Hamilton-operatort. Tehat a perturbalt operator sajatallapotai az eredeti operator
allapotaival egésziilnek ki, azaz valamilyen kicsiny szorzofaktor erejéig megjelennek
més allapotok is az |n)-ben, amely gyakorlatilag teljesiti a keveredés definiciojat.
Ezért az mondhato, hogy a keveredés okozza a masodrendii perturbacioban a kor-
rekcio létrejottét.

Vegyiik példaként a |—1;1;71;7) allapotot. Ha hattatjuk a pertubald operatort
a Hilbert-tér Osszes |k) vektorara, akkor kideriil, hogy harom olyan |k) jelenik meg,
amelyekre a skalarszorzat nem nullat ad eredményiil, ezek a [0; 1;1; 1), |0; 154; 1) és a

|0; 1515 1). Az Osszegzést elvégezve a méasodrendi energiakorrekciora megkaphatjuk,
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hogy a
3 Agw — Ay,)* + 4A2
o 8 D —gepinB + gnunB — 5A..

kifejezéssel egyenls. Majdnem ugyanilyen kifejezést kapunk a |—1;];];{) allapot-
ra is, az egyetlen kiilonbség, amely megjelenik az a nevezSben talalhato A,, tag

egylitthatoja,
2
B2 _ § ) (Aze — Ayy)” + 4A§y .
D T8 D — geps B+ gnpn B + S A

(4.11)

Hasonlo, am mégis kiilonb6z6 a korrekcié a vegyes magpsinnel rendelkezé allapotok-

ra:
2
E(Q) _ 1 . (Amm + Ayy)2 + 2 . (Al‘x - Ayy) + 4A3:y
LBt 8 D — (ge,uB - gNHN)B - %Azz 8 D— ge,U/BB + gN,UNB - %Azz
(4.12a)
2
E(?) _ 2 . (Axac + Ayy)2 + 1 . (Aﬂ?ll? - Ayy) + 4"423;
mEEED 8 D — (gettn + gnpn)B — %Azz 8 D —(geptn — gnpun)B — %Azz
(4.12b)

A |4.12a) és [4.12b] egyenletek természetesen mindegyik olyan magspinkiosztasra érveé-

nyesek, amelyekben a [1) és ||) szama megfeleld.

Megemlitendd, hogy mindegyik energiakorrekcioé fiigg a magneses tértsl, ezért
felmeriilhet a kérdés, hogy milyen valtozast tudunk észlelni akkor, ha kiilénbo6z6
méagneses tér értékeknél vizsgalodunk. Ennek a kideritését mutatom be a kovetkezd

alfejezetben.

4.2. Valtozé magneses térbdl szarmazé szimulaciés eredmé-
nyek

A keveredés magneses tértsl fliggd energiakorrekciokat adott, emiatt a [4.1 abran
lathato metszeteket tobb B-re is megnéztem, amelyeket végiil egy harom dimenzios
abran osszegeztem. A vizualizalashoz heat map-eket hasznéltam, ahol mindegy egyes
pixel megfelel egy adott magneses térnél, adott gerjeszté frekvencia mellett térténd
szimulacionak.

A szimulaciobol szarmazo eredmeények a [4.2] és a[4.3] abrékon lathatok. Jelen
esetben is négy kiilonbozd kiindulasi allapottal figyeltem meg a rendszert. Ismét a
kezdeti allapotra vett vetiiletet abrazoltam minden egyes esetben, hogy latszodjon,
mely paramétereknél lépett fel rezonancia.

A 42l abran a gerjesztési amplitadojat az MW térnek 10 Gaussra allitottam,

valamint a pulzus hossza, amely alatt tortént az idéfejlesztés 600 ns volt. Lathato,
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4.2. abra. A képen a rovid ideji futasbol szarmazo eredmények lathatok, ahogy a
kiilonb6z6 kiindulasi allapotokra vett projekcidokat vettem. A kiilsé statikus mag-
neses tér értéke 1500 Gausstol 2500 Gaussig novekedett, illetve az mikrohullamu
gerjesztés frekvencidja 50 MHz-t6] egészen 75 MHz-ig valtozott minden szimulécié
esetében. A szinkombinacié kddolja azt, hogy a kezdeti allapottol mennyire tér el az
adott magneses tér és frekvenciaértékre az egész idére atlagolva a kezdeti allapotra
(po) vett projekcioknak. Tehat ahol a kép sotétebb arnyaltot 6lt, ott a rendszer ke-
vésbé tartozkodott a pp-ban, tehat nagyobb valészintiséggel tortént atmenet. Az a)
képen lathato az az eset, amikor a magspin allapotoknak a |1;1;71) konfiguraciojara
vettem a vetiiletet. Eszrevehets két vastagabb, élesebben kivehets vonal, valamint
egy keskenyebb gorbe is. Ezzel szemben a b) és c¢) dbran két kevert allapotra tortént
a vetités, amelyek az egyes magspinek kozott a |1) és a ||) allapotok linearis kom-
binacidja. A b) képen a (|T;1;4) + |14 1) + [4;151))/3 illetve a c¢) képen pedig a
(11548 + 14154 + 144 1)) /3 allapotkombinaciora vett vetiilet lathato. A d) kép
pedig az a) képpel hasonlatosan azt latjuk, amikor a harom magspin ugyanabban
az allapotban van, viszont éppen ellentétesen az a) képen lathatoval. A szimulaciok
joval tobb vonalat - tehat atmenetet - mutatnak, mint amire alapvetGen szamitot-
tunk volna a kisérleti eredményekbdl, amelyek a . abra a) képén lathatok.
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4.3. abra. A képen a hosszu ideji futdasbol szarmazo eredmények lathatok, ahogy a

kiilonboz6 kiinduléasi allapotokra vett projekciokat vettem, afd.2l abrahoz hasonloan.

A kiils§ statikus magneses tér értéke 1500 Gausstol 2500 Gaussig novekedett, illetve

az mikrohullami gerjesztés frekvencidja 50 MHz-t6l egészen 75 MHz-ig valtozott

minden szimulacié esetében. Eszrevehetd, hogy a gorbék joval elmosottabbak, mint

amikor hosszabb idéfejlédést vizsgaltam.
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4.4. abra. A harom allapotu rendszer és gerjesztése. Lathato, hogy az |1),2),(3)
kozotti energidk nem azonosak, mivel van egy A elhangolodas. Ebbdl kovetkezGen
az |1) — |2) atmenet nem valosul meg, csak a |2) — [3). Ugyanakkor, ha az |1)
allapot valojaban kevert, akkor nem nulla szorzofaktorral tartalmaz |2) allapotot is

magaban, amelyet viszont mar tudunk gerjeszteni, tehat mégis torténik dtmenet.

hogy nem nagyon éles gorbék jelentek meg, viszont tobb atmenetet lathatunk az
alacsony magneses terekre, mint amire alapvetGen szamitanank. A [{.I] abran -
ahol B = 2500 Gauss - a |1;71;7) allapotra vett vetiilet esetében nem jelent meg
egynél tobb csics, viszont amikor B = 1500 Gauss volt a mégneses tér, mar harom
atmenethez tartozd gorbe is megjelent. Ezen jelenségeket is a keveredés okozza.
Ha a legegyszeriibb esetet, a kétallapotu rendszert nézziik meg, akkor azt talal-
juk, hogy ha eltalaljuk a két allapot kozotti energiakiilonbséget a gerjeszté fotonok
energiajaval, akkor dtmenet torténik, ha pedig nem biztosit elegends, vagy éppen
tal sok energiat adna a foton, akkor nem torténik atmenet. Nézziik meg viszont, mi
torténik, hogy ha harom éallapotunk van. Jelolje ezeket |1),]2) és [3). Alapveten te-
gyiik fel, hogy a harom allapot kozott ugyanakkora energiakiilonbség van, ami legyen
Ey. Tehat ekkor ha eltalalja gerjesztés az Ey energiat, akkor megtorténik a [1) — |2)
és |2) — |3) atmenet, tehat az |1) — |3) is. Viszont tegyiink bele a rendszerbe egy
A elhangolast, tehat noveljiik meg az |1) és |2) kozotti energia gap-et. Ekkor csak
a |2) — |3) atmenet valosul meg Ey gerjesztés hatasara. Ezért azt varhatjuk, hogy
ha a rendszert az |1)-be inicializaljuk, akkor nem torténik semmi. Azonban ha az
|1) valojaban egy kevert allapot, tehat perturbalatlan Hamilton-operétor sajatélla-

potainak linearkombinacidja, akkor kezdetben mégis van egy nem nulla populécié a
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|2) allapotban. Ezen esetben tehat ha eltalaljuk a Ej energiat, akkor mégis megtor-
ténhet a |2) — |3) dtmenet. Ennek a folyamatnak a sematikus abraja latszik a [4.4]
dbran. a hB'°N esetében ezek az atmenetek a[3.2] b) képen jelélt a,b és ¢ dtme-
netek, ami tehéat azt jelenti, hogy a magspinallapotokban is megjelenik a keveredés,
emiatt jelent meg tébb gorbe a heatmap-eken.

Ha 0Osszehasonlitjuk a 4.2, és a 4.3l &abran lathatd eredményeket, akkor ész-
revehetjiik, hogy a [£.3] abran joval élesebben kiveheték a vonalak. Ennek az az
oka, hogy az idéfejlesztés hossza abban az esetben 5 us volt, mig a masik esetben
pedig csak 600 ns, tehat majdnem tizszer tobb. Rezonans gerjesztéskor fellép a
Rabi-oszcillacio a két allapot kozott, amelyeket hajtunk. A Rabi-oszcillacio tehat
meghataroz egy id6tartamot, amely alatt az alapallapotbodl a gerjesztett allapotba
atmegy a rendszer, és ez az idStartam a révid idéfejlesztés esetében révidebb, mint
a 600 ns, mig az 5 ps-ba tobb Rabi-periddus is belefér, igy sokkal pontosabb atla-
got tudunk kapni, akkor amikor hosszabb idére nézziik meg a rendszer viselkedését.
Természetesen a Rabi-frekvencia fligg a gerjesztd amplitadotol (Q = gyun|B|/k).
Tehat az amplitidoé novelésével a karakterisztikus id6 novekszik, tehat a gorbék

vastagsaga csokken.
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5. Szimulacios és analitikus eredmények a N eseté-

ben

A hB'N eredményeit latva meriilt fel a gondolat, hogy a természetes elsfordulasi
valoszintiséget hasznéalva vajon milyen jelenségek keriilnek elg. Mivel a 81 dimenzi6s
Hilbert-tér joval szamolasigényesebb, emiatt a kordbban hasznalatos heatmap-eket
nem tudtam hasznélni, csak az egyes metszeteket. Illetve Mathematica program-
nyelvvel is dolgoztam, hogy ki tudjam szamitani, hogy milyen atmeneti valoszint-

ségek tartoznak az egyes allapotparokhoz, els és tobbedrendben egyarant.

5.1. Szimulaci6és eredmények

A hBMN esetében is végeztem szimulacidkat, melyek a tizendtds nitrogénizotéphoz
hasonloan egzakt idéfejlédéssel dolgoztak. A szimulécidkat B = 0 térnél végeztem,
amit tehat azt okozza, hogy a zérus tér felhasadas miatt két ag jon létre az energia-
kon, egy az mg = 0 kvantumszamhoz tartozéan, mig a masik pedig az ms = £1-nek
felel meg, amely tehat degenerdlt. A vizsgalataim soran a tébbfotonos elnyelésekre
fokuszaltam. A szimulacidés eredmények a kisérlettel Osszehasonlitva a [5.1l abran
lathato.

A |—1) allapotra vett vetiiletet szintén idGatlagoltam a futasokra, jelen esetben
5 s volt az iddfejlesztés, valamint a gerjesztd tér parhuzamos a kvantalasi ten-
gellyel. A cstucsokba belenagyitva észrevehetjiik a finomszerkezetet, illetve els6rend-
ben (5.1]a) és[p.1le) abrak) a két agra valo szétvalas is megjelenik a szimulaciokon.
Ezt a kettes cstucsot a ZFS E paramétere okozza, amely abbdl szarmazik, hogy
a szimmetridja a rendszernek valamilyen médon torzul. A Hamilton-operatorban
emiatt megjelenik egy keveredési tag egyenlet).

Magasabb rendekbe - amelyek tobb foton elnyelését jelentik - szintén jol kirajzo-
lodik a finomszerkezet, viszont csak nagyon magas gerjesztési amplitiudokra, amely
nem til realis. Ezen téma tovabbi feltérképezése még tovabbi vizsgalatokat igényel.
Ugyanakkor a magasabb rendii atmeneteket meg lehet vizsgalni abbdl a szempont-
bol, hogy mely allapotparok kozott torténik meg nagyobb eséllyel, amelynek a fel-
deritésére id6fiiggd perturbacioszamitast alkalmaztam, ezt targyalom a kdvetkezs

fejezetben.

5.2. Nem degeneralt, id&fiiggé perturbaciészamitas

A kutatasaim szempontjabol elengedhetetlen az idéfiiggetlen perturbacié haszna-

lata, hiszen a gerjesztd elektroméagneses tér idében valtozd perturbécioként jelenik
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5.1. abra. A hBN-nel végzett szimulaciok dsszehasonitva a kisérleti eredményekkel.
A |—1)-es allapotra vett projekciot abrazoltam a gerjeszté frekvencia fliggvényében,
nulla kiils6 méagneses tér mellett. Az a) abran lathato a teljes vizsgalati frekvencia-
tartomanyra futtatott szimulécio, ahol észrevehetd, hogy tobb cstics jelent meg. A
b)-c)-d) lathatok a szimulaciokbol szarmazo eredmények ranagyitva a gorbékre, mig

az e)-f)-g) abrakon lathatok az ugyanezen dtmenetekhez tartozo kisérleti gorbék.
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meg.
Az idéfiiggs perturbacié kezeléséhez az idéfiiggd Schrodinger-egyenletet fogjuk

targyalni a kovetkez6kben. Ekkor a perturbalatlan rendszer felirhatd, mint
. 0 n 7 n
iho (W) = o [97) (5.1)

ahol t als6 index jeloli a id6fliggést. Amennyiben a Hy id6fiiggetlen, a fenti egyenlet

megoldésa felirhaté mint egy id6fiiges és egy idofliggetlen rész szorzata
[T = exp (—ﬁEn(t - to)) o). (5.2)

Eszrevehetjiik, hogy a (U7|W7) skalarszorzat megegyezik a <\II?O|\II?O> skalarszorzat-
tal, hiszen az id6fejlédnek megfelel6 exponenciélis tagok kiejtik egymést. Ezeket az
allapotokat stacionariusnak nevezziik, tekintettel arra, hogy a bels6 szorzatuk idé-
ben alland6. Ekkor ha hattatunk egy v idéfiiggs perturbaciot a rendszerre, akkor

a Schrodinger-egyenlet a kovetkezSképp modosul
0 n 7 ’ n
iho |97) = (Ho+ Vi) [07) (5.3)

Az ilyen alaku egyenletek a legegyszertibb esetben is gyakorlatilag megoldhatatlanok.
A sajatallapotok a perturbacié hianyaban is idében véltozok voltak, a egyen-
letben lathato w, = —— frekvenciaval forogtak a Hilbert-téren. Annak érdekében,
hogy idében valtozatlan allapotokkal kelljen dolgozi, végrehajtjuk az alabbi transz-

forméaciot,
1~
07) = oxp (3t ) (). (5.4)

Ha igy behelyettesitjik a |[¥})-t a (5.3) egyenletbe, akkor eredményiil kapjuk a

koévetkezét,
ihoy [97(t)) = exp (‘i‘ﬁﬂot) V, exp <—ﬁHot> = V(t) [0"(t)) (5.5)

A fentebbi kifejezést nevezziik kélesonhatdsi képnek. Eszrevehetjiik, ha a pertubalo

operator nulla, akkor
0
h— U (1)) = 0 5.6
thoy |7 (1) (5.6)

egyenl@ségre redukalodik a kifejezés, amelynek a megoldasai idében allando6 allapo-
tok, tehat |W™(t)) = [U"(g)).
AV, # ( esetet jobban megvizsgalva, a (5.5 egyenletet integralva megkapjuk a
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kovetkezot a |U™(t)) allapotra,

n n 1 n

) = 0 (e0) + o [ ) 19 (5.7
to

Lathatjuk, hogy az ismeretlen |U"(¢)) allapot megjelenik az integrélban, tehat egy

rekurziv egyenletet kaptunk. Ha beirjuk a |U™(t)) helyére az el6bb kapott eredményt,

akkor iterative tudunk kozeliteni a |W"(¢)) hullamfiiggvényt,

n n 1 n L ' ’ " n
W (0) = [9700))+ méguunwam+wyéﬂmwoédwuawgg+

Annak a valészintisége, hogy a rendszer az ‘\Iff > allapotba ugrik a meéréskor, meg-
egyezik a cy egylitthato négyzetével, amely kiszamithato a ‘\Ilf ) és a [U"(t)) skalaris

szorzataként,
cp = (U (1)). (5.9)

A tovabbiakban a kezdeti allapotot, tehat |W"(¢g))-t |s)-sel jelolom, illetve a végal-
laptra pedig, mint |f) fogok hivatkozni.

Ekkor tehat beszorozva balrol skalarisan az (f| vektorral a egyenletet a kdvet-
kez6t kapjuk

1 1 t . R
er =) = sy + o [ a7 9+ s [an 19 [ aave s+
-0 h Elsc’;,rend 7 Mésc:arend 7
(5.10a)
¢ = ; (V1) /%/dmmul<n>”.@mm

Altalanos rendi jarulék a kovetkezSképpen irhato fel

cfl/m/cm fﬁmmHWm@. (5.10¢)

k=1
5.2.1. ElsSrendii Atmenet

Visszatérve a kolcsonhatési képbdl a Schrodinger-képbe, a V(tn) opertarok helyébe
exp <+(i/h)h70t>ﬂexp(—(i/h)ﬁ0t>—t kell befrni. Mivel a Hy-nak, mind |s), mind
pedig |f) a sajatvektora, ezért az exponencializalt Hamilton-operatornak is, amely

igy a sajatértékek exponencidlisit adja. Emiatt az els6 rend az alabbiak szerint
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irhato,

1t . 1t s\ .
C;n:._/ dt, <f|v(t1)\3>:,_/ dt, <f\exp(+z‘/hﬂot>wexp(—z'/hHUt) B
ih Jy, ih Jy,
(5.11a)
|
) = o [ an (1172 e mme (5.11b)
2

to
Els6 korben a perturbalé operatort tgy tekintjiik, mintha egy bekapcsolasi felfutéast
irna le, tehat V, = Ve"t, ahol n < 1. Ezt a tipusu id6fliggést behelyettesitve, illetve
az integral elvégzése utan azt feltételeve, hogy a kezdeti idépillanat ty = —oo, az

alabbi kifejezést kapjuk eredményiil

exp(%(Ef — E )t + nt)

U0 = V1) 5=y (5.11c)

Ahhoz, hogy atmeneti valoszintiségeket kapjunk a(b.11d)) egyenlet abszolutérték négy-

zetét kell venni
627]75

(Ef — Eg)? + (7m)?

Az |s) és a | f) allapotok kozotti atmeneti ratat ugy kapjuk meg, mint a skalarszorzat

P = [(fIV]s) 2 (5.12a)

idéderivaltjat

P = P =1V P (g & 619

Ha az m-nak, mint a perturbaldé potencial "bekapcsolasi" paraméternek vessziik a

hatarértekét, n — 01, akkor végeredményiil megkapjuk a Fermi-féle aranyszabalyt,
Lis-1p) —| (fIV]s) Po(E; — E). (5.14)

5.2.2. Masodrendii A&tmenet

A magasabb rendekhez tartozo képletek levezetése a TDK munkam részét képezték.
Az alabbiakban a levezetések legfontosabb lépéseit, illetve a végeredményeket irom
le. Az utobbiakat a TDK munkam mésodik felében, a numerikus szamolasok soran
hasznéltam.

A egyenlet masodrendjébe beirva a Schrodinger-képbe vald attéréshez

sziikséges exponencialis tagokat, az alabbit fomulat kapjuk

1 t t1 . N
= dtl/ dts (£ V(£)V (t) |s) = (5.15a)
to to
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1. 1. 1
Hot1 A —Hoty + Hota ~. —— Hot2

dtl/ dt, ( f]e 7”1 h e B Ve b s)

Az egyenletbe be tudunk szirni egy identitds operatort, mint a Hilbert-tér bézis

allapotainak énmagukkal vett diadikus szorzatainak Gsszege (I =32, |m) (m]),

. 1 1
tl/\ — Htl + Ht2/\ ——Hyto
0502) dtl/ dt, f|e7i0 ’ Z|m m\eﬁo‘/;eﬁo |s) .
m A~
i
(5.15b)

Az Gsszegzést ki lehet vinni az integral elé, illetve az exponencializalt Hamilton-

operatorok hatasat beirva a kévetkezs egyenletre jutunk,

1 t t1 R R 7 7
P = = ) / dtl/ dts (f|Vilm) (m|Vi]s) exp (ﬁ(Ef - Em)tl) eXP(ﬁ(Em - Es)t2)-
m to to
(5.15¢)

A perturbal6 operator tovabbra is csak e alakban fiigg az id6t6l, amelyet szintén

ki lehet vinni a matrixelemen kiviilre,

1 t t1 R ) .
w2 [t [ g0m) oml exp(%<<Ef Bt + (B — Es)t2)>e”(t1+t2).
m Yto to
(5.15d)

Az integralokat elvégezve és ujfent azt feltételezve, hogy ty — —o0, az aldbbi kifeje-

zést kapjuk eredményként,

Ey s
A exp — +2n |t
P =" IVIm) (m|V]s) Z, . (5.15¢)
z (58~ B +21) (350~ E) 1)
h h
Majd ha vessziik ennek az abszolutérték négyzetét, illetve az idéderivaltat, majd

elvégezziik az n-ra vonatkozo hatarérték kiszamitasat, akkor a koveztkezd egyenletre

jutunk,

VIm) (m|V
:Z<f| m) (m|V]s) |

F— L 2 S(E, - E,). (5.15¢f)

h

m
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5.2.3. Harmadrendii Atmenet

Ha harmadrendd kozelitésben felirjuk a kifejtési egytitthatot, akkor mar harom in-

tegralt kell elvégezni,

1 t t b2 A . .
4 = / dt, / dt, / ats (f| V)V () () |s). (5.16)

A fentiekhez hasonlboan elvégezve a levezetést az dtmeneti ratara az aldbbi eredmény

kapjuk,

F3

[s)y—=|f) —

Z f|V]m m‘vu>_<lE’1V]> 2%5(Ef_Es)- (5_17)

5.2.4. n-ed rendii A&tmenet

Altalanos n-ed rendre is levezethets az atmeneti rata. Ehhez at kell térniink a
kicsit més jelolésekre, mely szerint a kiindulasi allapot legyen |0) := |s), valamint a
végallapot pedig legyen |f) := |m,,)
2
k-1

n (mj1|Vm;)| 2
=l X Ve [T 2, - ). (59
mMj+1

{ma;ma;..;mp_1} j=0

5.3. Els6rendii atmenet w frekvenciaji gerjesztés jelenlétében
Ha a rendszerre hattatunk egy kiilsé w frekvenciaju gerjesztést, akkor a perturbald
operatorban a kovetkezd tag is megjelenik,

V; = Ve cos(wt). (5.19)

Ekkor az integralok is kiegésziilnek a (5.19) egyenletben szerepld idofiiggd tag-
gal, amelyeknek igy az eredménye sokkal bonyolultabb lesz. Az elsérendii kifejtési

egyiitthatora a kovetkezd egyenletet kapjuk,

exp (%(Ef — FE, + hw))e"t exp(%(Ef — FE, — hw))e”t

(n _ )
Cy (fIV1]s) i/MEf — Es + hw) +1 + i/l Ef — Es — hw) +1

(5.20)

A fentebbi eljarast kovetve az dtmeneti ratdra megkapjuk a kovetkezst,

2T N 2
ﬂ&m=g<m%>W@—&+mHﬂ@—&—m» (5.21)
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Ekkor abszorpciét ir le a —hw tagot tartalmazé Dirac-d, illetve emissziot a +hw

tagot tartalmazo.

5.3.1. Tobbedrendii atmenetek w frekvenciaju gerjesztés jelenlétében

A mésodrendre is levezethet6 az atmeneti rata,

@
Ligoin =

3 <f|‘zgz>_<gl;7!8> 2 2% [5 <# n hw) + 6 (B, — B, £ hw)} .

(5.22)

m

A fentebbiekhez hasonldéan a harmadrendii atmeneti rataja

Vim) (m|V|l 1V]s ’
Zf!l V1) (1[V]s)

%lf Y(Ep, — Ey)

[5(Ef;Esihw) +5<¥ifw>+5(Em_E84_—hw)+§(El—Emihw)}.

(5.23)

Lathatjuk, hogy megjelentek az energiakiilonbségek egész szami hanyadosa, tehat
olyan energiaju fotonokat fog elnyelni a rendszer, amelyek a teljes atmenethez sziik-

séges energianak a fele, harmada vagy altalanossagban az n-ed része.

5.4. Matrixelem szamitas Mathematica-val

A kutatéas soran vizsgélt fizikai modellt a Mathematica programnyelvben implemen-
taltam és a numerikus szamitésokat is ott végeztem el. A programmal a ,
, illetve a egyenletben olvashaté matrixelemeket szédmitottam ki az
Osszes lehetséges kiindulasi és végallapot péarra. Jelen esetben olyan Hamilton-
operatort épitettem fel, amely B = 0 magneses térnél, és a ZFS-ben talalhato F
paraméter jelenléte mellett irja le a rendszert. Ez azért fontos, mivel igy két agra
hasad szét a spektrum.

Ezen Hamilton-operatornak a sajatértékegyenletének megoldasakor a program-
nyelv az energiak abszolotértéke szerint, csokkend sorrendben rendezi a sajatvektoro-
kat, és a hozzajuk tartozo energiakat, éppen ezért az mg; = 0 allapotok - amelyeknek
az enerigaja abszolutértékben a legmagasabb - lesznek az els 27 indexhez tartozo al-
lapotok (a huszonhétszeres degeneracié miatt az energidk nem nagyon kiilonboznek
egymastol). Illetve a 28 — 81 indext allapotok pedig a |4)-nak felel meg. Minden
egyes olyan allapotparhoz, ahol |s) valamelyik mg = 0-hoz tartozd vektor, illetve

|f) pedig ms # 0 kvantumszamu allapot, tartozé matrixelemek lathatok oszlopdi-
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agramként a (5.2) abran.  Ezeket a méatrixelemeket ugyanakkor lehet abrazolni az

(fIV1s)

28 41 54

|+)

5.2. abra. A képen az dtmeneti matrixelemek lathatok az indexek fliggvényében. A
Mathematica nyelv Ggy rendezte sorba az allapotokat, hogy a |0) allapotok talal-
hatok az 1 — 27 indext helyeken, a |£) allapotok pedig a 28 — 81 indexszel ellatott
helyeken.

atmenetekhez tartozo energiakiilonbségek fiiggvényében is, amely a abran lat-
hato. Mivel jelen esetben csak bizonyos értékeket abrazolunk, ezért diszkrét vonalak
jelennek meg az egyes energiakiilonbségeknél. Tekintettel arra, hogy a kisérletekben
a mikrohullamu gerjesztés hatasara az atmenetek nem egy végtelen keskeny cstcs-
ként jelennek meg, hanem kiszélesednek, ezért én is lecseréltem minden egyes elemet
egy azonos magassagu és o = 5 MHz szorast Gauss-gorbével. Ezek a kiszélesedett
gorbék, amelyre egy példa lathato a ([5.4) abran, jol kozelitik a kisérletekben megje-
lend elektronspin spektrumokat. A kisérleti mérésekbdl szarmazo gorbe a[5.5. abran
lathato. Az abrézolt gérbének az integralja ardnyos az dtmeneti valoszintiséggel.

A dolgozatomban feltérképezem, hogy a matrixelemekre, illetve az dtmenetekre
milyen hatassal van a hiperfinom kolcsonhatas nagysaga. Tovabba azt is igyekeztem
feltarni, hogy milyen médon befolyasolja a kvantélasi tengely és a kiils6 méagneses
gerjesztésnek a bezéart szoge a rendszerben torténd atmenetek valdszintségét. Ezt
azért fontos felderiteni, mert alapvet&en a varakozas az, hogy amikor az MW parhu-
zamos a kvantélasi tengellyel, akkor nem tud dtmenetet gerjeszteni, mivel a perdii-
letmegmaradas nem teljesiilne, ugyanakkor meg fogjuk latni, hogy mégis valamilyen
modon megengedetté valnak ilyen szogl gerjeszts tér esetében is az &tmenetek. Ezek

felderitésére skilaztam a hiperfinom tenzornak mind a transzverzalis, mind a par-
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A matrixelemek az energiakiilonbség fliggvényében

d)
=
[
4 ]
[}
K] ]
[
% [
2 By
]
L] s
=] -
1 E l-f
H i ®
ok L‘ i:‘
3000 3200 3400 3600 3800 4000
AFE [MHz]

5.3. dbra. A matrixelemek az energiakiilonbség szerint abrazolva. Lathato, hogy

bizonyos energiaknal stirtisodnek be az dtmeneti matrixelemek.

A gorbévé szélesitett matrixelemek

25
20r
15 ”

10f

y

3000 3200 3400 3600 3800 4000
vg [MHz]

5.4. dbra. Ahhoz hogy megkapjuk a spektrumot, kiszélesitjiik a méatrixelemeket.
Minden egyes métrixelemet beszoroztam egy Gauss-eloszlassal, és minden egyes
pontban az adott értékeket 6sszeadtam, igy jottek létre a métrixelemekbdl a spekt-

rumok



5.5 A hiperfinom allandoktol valo fliggés 38
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5.5. abra. A Montpellier-i Egyetem kutatoi dltal készitett mérési eredmények, amely

reprodukalasan dolgoztam. A {6 elnyeléshez tartozo cstics lathatéan joval nagyobb

intenzitasbeli esést okozott, mint a tobbi megjelend jel, valamint két alcstucsra is

szétvalik, amely a ZFS kolcsonhatasban fellelhet§ E paraméter, a szimmetrianak a

torzitulasabol kovetkezik.

huzamos komponenseit, valamint kiillonb6z6 gerjesztési szogekre is megvizsgaltam a

spektrumokat, és a spektrumok alatti teriileteket.

5.5. A hiperfinom Aallandoktoél valé fiiggés
5.5.1. A sajatértékek valtozasa a hiperfinom kolcsonhatas kovetkeztében

A kutatédsom egyik célja volt, hogy feltérképezzem, hogy a hiperfinom kolcsonhatéas
milyen mértékben, és milyen moédon befolyasolja az dtmeneteket.

Tekintettel arra, hogy a hiperfinom kolcsonhatas két részre bonthato, egy a kvan-
talasi tengelyre merdéleges és azzal parhuzamos részre, az atmenetek ezen hiperfinom
kolesonhatasoktol valo fiiggését jartam kicsit koril. A egyenletben lathato a
hiperfinom tenzor felirva. A célom az volt, hogy az egyes részekhez tartozd kom-
ponensek novelésével illetve csokkentésével valtoztassam a kolcsonhatas erGsségét.
Erre bevezettem az urq €S a2 Quperp egylitthatokat. Az A tenzor 2z komponense a
szekuléris tagja, avagy a parhuzamos tag, illetve az 6sszes tobbi komponens pedig a

nem-szekuléris tag, vagy a merdleges rész. Az egyiitthatok bevezetését kovetGen a
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hiperfinom tenzor az alabbi médon nézni ki,

aperprx aperpry aperprz
A= | perpAyz  QperpAyy  QperpAy: | - (5.24)

aperpAzm aperpAzy aparaAzz

Ezekkel az Gjonnan bevezetett egyiitthatokkal jol nyomon lehet kovetni a rendszer
viselkedésének véltozasat. Els6ként az .-, komponenst valtoztattam.

Az opgrg az I, operator altal, a magspinek allapotai kozt megjelend felhasadas
nagysagat valtoztatja. Lathato a abran, hogy kiilonb6z6 ayq,q értékekre milyen
modon valtoznak meg az energiaszintek. Fontos megemliteni, hogy a m, = =+1
mégneses kvantumszamokhoz tartoz6 agak "taszitjak" egymaés, amikor Gsszeértek
volna, ezt nevezik avoided-crossing-nak, vagy pedig anticrossing-nak. Ez a ZFS E

paraméterének a hatasa.

5.5.2. Hiperfinom okozta keveredése az allapotoknak

A [ fejezetben olvashat6 keveredést jelen esetben is megvizsgaltam. Nevezziik at
a és egyenletekbdl levezetett |—) vektort |0) allapotra. Ez az allapot felel
meg az mg = 0-nak. Illetve a tovabbi két sajatallapotot fogom jeldlni |+)-szal.

Fontos megemliteni, hogy alapvetéen az m, kvantumszamokhoz tartozo allapotok

(a |£1) allapotok) kiilss statikus mégneses tér hianyaban osszekeverednek, mivel a
VEARRY

V2
allapotok. Ugyanakkor nem csak ezek az my # 0 allapotok keverednek egymaéssal,

hanem a hiperfinom kélesonhatas kovetkeztében a |0) és a |+) allapotok (lasd [5.6]

abra.) Tehat, esetiinkben a hiperfinom kélesonhatés jelenik meg mint perturbécio,

zérus tér felhasadasban az E' paraméter nem nulla, igy létrejon a |[+) =

igy az uj Hamilton-operator mgs = 0 sajatallapotaiban megjelennek a |+) allapo-
tok valamekkora keveredési egyiitthatéval. Ezen egyiitthatokat olyan moédon lehet
kiszdmolni, hogy a perturbalt Hamilton-operator sajatértékprobléméjat megoldva
a sajatvektorokbol megalkotjuk az egyes allapotokhoz tartozo stirtiségoperatorokat,
tgymint gr = |Yg) (Vx| Mivel a |pg) vektorok az ms = 0 kvézi-degeneralt altéren
nem tisztdk, hanem /1 — [y[2]0) + v(|+1) + |=1))/+/2 formajtak - ahol v € C -,
ezért lesz egy nem nulla mértékd projekciojuk a perturbalatlan Hamilton-operator

|+1) |—1)) sajatallapotaira.. A projekciokat az alabbi modon tudjuk kiszamitani,

P, = %(|+1> (+1] + |=1) (=1]) — 62 = 77 (1—1@) . (5.25)
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5.6. dbra. Az energiasajatértékek magnese tér fliggésének valtozasa az aqerq egytitt-
hato fiiggvényében. A hiperfinom tenzor szekuléris tagjanak a valtoztataséaval ész-

revehetd, hogy véltoznak az energiaszinten felhasadéasa az m, = +1 allapotokban.
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5.7. dbra. Az energiasajatértékek magnese tér fiiggésének valtozésa az e, egyiitt-

hat6 fliggvényében. A hiperfinom tenzor meréleges komponenseinek valtoztataséaval

is modosultak a sajatértékek. Ugyan a |£) dgakhoz tartozo energidkat az o, nem

befolyésolta nagy mértékben, addig az m, = 0 allapothoz tartozo energidkat szétha-

sitotta. Ugyanakkor, az aperp = 3 €s az qyerp = 5 esetben észrevehetd, hogy a kettds

agban megjelent anticrossing O0sszemosodott, mivel az egyiitthatoval vald szorzés

eredményeképpen a hiperfinom tenzorban fellelheté tagok mar egy nagysagrenddel

nagyobb értékiiek lesznek, mint az zero field splitting E tagja altal okozott felhasa-

dés.
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5.8. abra. A képen a |0) allapot keveredése a |+) allapotokkal (5@) lathato az egyes
allapotokhoz tartozo energiaszintek fiiggvényében abréazolva. Eszrevehetd, hogy li-

neérisan valtozik az energiaszint névekedésével a keveredés mértéke.
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5.9. abra. Az abran a |+) allapotoknak a |0)-val vett keveredése lathato (5(()j )). Az
egyes kvazi-degeneralt alterekhez (szaggatott vonallal kijel6lt tartoméany a bal oldali
abréan) tartozo érték észrevehetGen jelen esetben is egy linearis fiiggvényt kovetnek

(jobboldali &bra).
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A fenti egyenletben g; jeloli az my = 0 kvazi-degeneralt altérbeli sajatallapotok
strtiségoperatorait. Ugyanilyen modon levezethets, hogy a |+) és a |—) allapotok

|0) tartalma a kovetkezsképpen megkaphato,
By = 0) (0] — 69 = Tr (PO@]-) . (5.26)

A szamolt keveredési egyiitthatokat abrazolhatjuk az adott allapothoz tartozo ener-
gia sajatértékek fiiggvényében. A |0) allapotok keveredés a abran lathato,
illetve a |£) vektorok |0)-val valo keveredése szintén az energidk fliggvényében ab-
razolva a képen talalhato.

Eszrevehetjiik, hogy az eneriga fiiggvényében a |0) keveredése linedrisan véltozik.

Ez azzal magyarazhato, hogy az energiék eltolodésaban az off-diagonalis perturbécio

2
ﬁ jelenik meg, ahogy ezt a 1. egyeneleteknél is lathattunk.
a — L

Az energia eltolodéasok e abszolutérték négyzetével voltak aranyosak, és ha vessziik az

hatasara egy

egyes allapotokhoz tartozo stirtiségoperatorokat, akkor a keveredés mértéke szintén
a négyzetre keriil, amelyet a projekciok kihoznak. A egyenletben lathatjuk,
hogy a vektorok keveredése e-nal aranyos, igy a projekciok eredményeként megjelend
értékek is e abszolutérték négyzetével ardanyosak. Abbol kévetkezGen, hogy mind
az energidk, mind pedig a projekciok értékei az |e]*-tel ardnyosak, a linearitasa a
gorbének érthetd.

A |4) allapotok keveredésénél megjelennek kvazi-degeneralt alterek a Z§:1 I,
operator varhato értékei szerint (lasd abra), ahol a pontok felstriisédnek, vi-
szont ha belenagyitunk az egyes alterekbe, ugyanolyan linearis fiiggést talalunk,

mint a |0) esetben.

5.5.3. Rezonanciagorbék reprodukalasa

A (5.21)) egyenletben lathatdé matrixelemeket ki lehet szamitani a perturbalod ope-
rator ismeretében. Mivel a rendszer erGsen fligg a kiils6 magneses tértél, igy a
perturbaloé operator is erds fog fiiggeni téle. A perturbald operédtor a kovetkezd

alakot fogja Olteni

3
V(Os) = Hyoh o + > HpeCk . (5.27)
k=1
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5.10. abra. Az abran 0°, 45°, és 90° gerjesztd tér szogeknél, illetve apep = 1, 2,
s 3 skalafaktoroknal kirajzol6dd spektrumok lathatok, amelyeknek a gorbe alatti

tertiletével jellemezziik az dtmeneti valoszintiségeket.
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5.11. dbra. Az atmenetek valoszintiségét olyan moédon tudjuk mérni, hogy a spekt-
rum gorbe alatti teriiletét kiszamitjuk. A hiperfinom allandékat az eredeti értékei-
ken hagyva lathatjuk, hogy a gerjeszts tér szogét novelve az dtmenetek valoszintisége

egyre no.

Amelyet jobban kifejtve az alabbi egyeneletet kapjuk

~

V(05) = geinB. <cos 055, + %sin 05(S, + S-)) +
3 (5.28)
ZgNuNBZ (cos GBfZ(,k) - %sin QB(fJ(rk) + f(k))) ,
k=1
ahol természetesen minden egyes magspin-operator a sajat alterén hat, ugyanugy
ahogy az elektronspin operatorok. Ahhoz, hogy meg tudjuk allapitani, hogy mely
allapotok kozotti atmenetek mekkora valoszintséggel torténnek meg, ki kell szamol-
nunk a matrixelemeket. Esetiinkben nincs sziikség az Gsszes méatrixelem meghata-
rozasara, kizarolag csak az ms = 0 altér és az my = £1 alterek kozotti dtmenetek
érdekesek, mivel nem veszem figyelembe a degenerélt altéren beliil torténé atmene-
teket, illetve az my = £1 altérhez tartozo |+) és |—) allapotvektorok kozotti atme-
neteket is figyelmen kiviil hagytam. Az mg = 0 altéren 27-szeres degeneracié van (a
hiperfinom kolesonhatastol eltekintve), tehat 27 kiindulasi dllapotunk van. A végéal-
lapotok a masik két altéren beliili allapotok, tehéat beldliik 54 lehetéség van. Ennek
a kiszamitésast kovetGen abrazolhatjuk cket a hozzajuk tartozoé energiakiilonbségek
fiiggvényében. A spektrumok a abran lathatok. Kiilonbo6z6 szogek esetén
lathato, hogyan valtoznak a gorbék alakjai, viszont egy kettéosztottsdg majdnem
minden esetben utolérhetd, amely a két kiilonbozd altérbe vald gerjesztést jelenti.
egvizsgaltam kiilonbozé operp €rtékekre a spektrumot, mivel azt vartam, hogy
a transzverzalis hiperfinom koélcsonhatas noveli az atmenetek valoszintiségét. Te-
kintettel arra, hogy a gorbékbdl alapvetGen nehéz kiolvasni az informaciot, ezért a

probléma szamszeriisitésére egy masik eljarast hasznéaltam. Kiszamolva a gorbék
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5.12. 4bra. A hiperfinom allandok transzverzélis kompnenseinek egyiitthatoit valtoz-

tatva lathato, hogy valtozik a gorbék alatti teriilet, tehat az atmeneti valoszintség.

A 0p = 0 koriili eseteket vizsgaltuk pontosabban, ahol lathato, hogy az e, nove-

lésével az dtmeneti valoszintiségek novekednek, valamint az aper, — 0 esetben pedig

a gorbe alatti teriiletek a nullaba tartanak, tehat nincs atmenet.
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5.13. dbra. Harom gerjesztési szognél részletesebben megvizsgaltam az cperp-t6l va-
16 fiiggését a gorbealakoknak. Az integralok elvégzését kivetGen a lathato, hogy az
Qperp NOVelésével a gorbék alatti tertilet elszall. A jobb oldali képeken ugyanaz latha-
t6, mint a bal oldaliakon, viszont az is észrevehetd, hogy magasabb ay.,, értkekhez

90°-nal csokkent az integralok értéke.
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alatti tertiletet, amely az atmeneti valészintiséggel aranyos szamot ad. Tehat egy
konstans szorzotol eltekintve a gorbék alatti teriiletekkel lehet jellemezni az atmene-
ti valoszintiségeket. Lathato, hogy a szogek novelésével a vorossel szinezett csticsok
novekedtek meg, amely a |+)-os allapotba torténé atmenetet jelenti. Fontos meg-
emliteni, hogy az aper, = 1 esetben konnyen kivehetd 7 cstcs, viszont a bezéart szog
novelésével szétvallnak kisebb, sokkal vékonyabb cstcsokké, amely azzal magyaréz-
hato, hogy ezzel a haromfogast szimmetridja elromlik a rendszernek, és a (?77) abran
lathato hiperfinom kolcsonhatason kereseztiil torténd felhasitas nem lesz igaz.

Erdemes megfigyelni, hogy milyen szogfiiggése van az atmeneteknek. Ez latszik
a (5.11)) illetve a abrakon. A abran lathato, amikor a hiperfinom kél-
csonhatast az eredeti értékeken hagytam. Minden egyes pontja a gorbének az adott
sz0ghoz tartozo spektrum gorbe alatti tertiletének felel meg, kiilon-kiilon figyelve a
[4+) és a |-) allapotok kozdtti atmenetet. Eszrevehetd, hogy alapvetéen a g = 0
kozelében az atmeneti valoszintiségek nulla koriili értéket vesznek fel, azonban ha
belenagyitunk a gorbe azon részére, akkor lathatd, hogy nem nullak a gorbe alatti
teriiletek. Ez az eredmény igen fontos, hiszen alapvetGen a 8 = 0 azt jelenti, hogy a
gerjeszt§ teret felépitd fotonok impulzus-momentuma parhuzamos a kvantélasi ten-
gellyel, tehat nem tudnak perdiiletet atadni az elektronnak, igy nem okozhatnak az
ms kvantumszamban véltozast. Ez lathato is a V(@B) perturbal6 operator alakjabol.
A sin(fp = 0) esetben a léptets operatorok egyiitthatoja nulla, tehat nem tudnak
léptetni a sajatallapotok kozott, igy nem torténhet atmenet. Viszont azzal, hogy
a rendszer nem kizarolag egy elektronspint tartalmaz, hanem a kornyez6 nitrogén
magoknak is van spinje, igy azok is részt vesznek gerjesztési folyamatban, és at-
menetek tudnak megvalosulni. Ha megnézziik a abrat, akkor latszik, hogy
az Qperp = 0.01 esetben - amikor majdnem nullanak veheté a hiperfinom kéleson-
hatas transzverzalis komponense - a g = 0 esetben nullabol indulnak a gorbék,
tehat nem indukalédtak atmenetek. Viszont az aperp-et novelve a gorbék kiindulési
pontjai egyre magasabban helyezkedtek el.

Ugyanakkor azt is lathatjuk, hogy ha térténik atmenet 5 = 0 kozelében, akkor
a kék gorbék magasabban vannak, amelyek a |0) — |+) allapotvaltasoknak felelnek
meg, ugyanakkor a perturbald szog novelésével lesz egy metszéspontja a |+) és a
|—) allapotvektorokhoz tartozo gorbéknek, tehat megvéltozik az arény, és nagyobb
eséllyel fog a rendszer beugrani |0)-bol a |—)-ba, mint a |+)-ba.

Azt is meg figyelhetjiik, hogy milyen valdszintiséggel torténik dtmenet, ha az
egész spektrumra integralunk. Az errél kapott eredmények a abran lathatok.
Harom kiilonboz6 gerjesztési szognél figyeltem meg, hogy az egyes aperp €rtékek-

hez mekkora gorbe alatti tertilet tartozik, és ezeket abrézoltam az adott aperp-ek



5.5 A hiperfinom allandoktol valo fliggés 49

fiiggvényében. Az els6 oszlopban az eredeti aperp lathatoé az x tengelyen, a méaso-
dik oszlopban pedig az caperp tizes alapti logaritmusa. Eszrevehetd, hogy az els6 két
esetben, tehat 0 = 0°, és O = 45° szogeknél a gérbe monoton novekvs, tehat
a hiperfinom kolcsonhatas nagysaga monoton noveli az atemenetek valoszintiségét,
viszont 6 = 90° esetben a gorbe csokkend tendenciat mutat. Ennek a magyara-
zata az, hogy ugyan eredetileg, a hiperfinom kolcsonhatas figyelembevétele nélkiil a
Op = 90° pertubéld szognél az atmenet teljesen megengedett, és a g = 0° eset a
tiltott, viszont a hiperfinom interakci6é kovetkeztében az allapotok keveredése lehe-
tévé teszi a parhuzamos gerjesztés esetén az allapotok kozti ugrast, azonban negativ
hatassal lesz az eredetileg megengedett &tmenetre. Ugyanakkor ennek a hatédsa nem
lényeges, hiszen lathato, hogy mig a 0 = 0 kozeli perturbald szognél az atmeneti
valoszintiség tobb nagysagrenddel novekszik, addig gorbéknek 5 = 90°-nél még egy

nagysagrendet sem csokkentek.

5.5.4. Magasabb rendi gorbék

Mindeddig az els6 rendt elnyeléseket tanulményoztam, azonban nem csak elsérendi
atmeneteket lehet megfigyelni, hanem nagyobb rendben is torténtek fotonelnyelések.
A masod- és harmadrendet vizsgaltam meg ezek koziil.

A maésodrendnél kiszamitano matrixelem a kévetkezSképp irhato fel,

. . 2
> (fIVIm) (m|V]s)
i 2
‘ E,, — E; ’ (5:29)
mig a harmadrendd matrix elem a kovetkezSképp,
|V| |vu> vis) |
m) (m S
(B — E.) (5.30)

Jelen esetben az m és [ indexek végigfutnak az egész Hilbert-téren, és minden &l-
lapotra dsszegziink, és igy kapunk mindegy egyes s— f péarra egy elemet. AlapvetGen
a masodrendd atmenet tiltott, ennek oka, hogy az elsérendd |0) — |£) atmenetek
esetében mind a két alkalommal Amg = £1 kvantumszam valtas torténik, amelyhez
egy o4 foton sziikséges, mivel a perdiiletiik £1. Viszont, a mésodrendd &tmenetkor
a rendszer a |0)-bol egy virtualis allapoton keresztill megy a |£)-be, ezt jeldltem
a kifejezésben |m) vektorral. Viszont ahhoz, hogy igy a végére Am, = +1
legyen az Gsszperdiilet megvaltozas nem egész szamu oy fotonokra lenne sziikség,
amely viszont nem lehetséges. Am ha a hiperfinom kélcsénhatéast is figyelembe

vessziik, akkor kideriil, hogy mar nem kizarolagosan az elektron vehet részt az 0ssz-
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5.14. dbra. Mind az a) és mind a b) képen az atmenteket valosziniségének vizsgéalata
lathato a gerjesztési amplitudo fiiggvényében. Mar az a) képen is latszik, hogy
az els6- és masodrend igen gyorsan valtozik az amplitid6 ndvelésével, azonban a
harmadrend gyakorlatilag elhanyagolhaté mértékben valtozik. A b) abran log-log
skalan lathatjuk, hogy sok nagysigrenddel van a harmadrend lemaradva a magasabb

rendekhez képest, am a valtozésa soréan szintén tobb nagysagrendet l1ép at.



5.5 A hiperfinom allandoktol valo fliggés 51

Masodrendii atmenetek - a,,,, = 3; 0, = 1

3000 1000
500t = 10~
8000 — |0) > |—) 800
6000 2000 600
1500
4000 400
1000
2000 500 200
0
0.0 0.5 1.0 1.5 806 005 010 015 020 000,02 0.04 0.06 0.05 0.10 0.12 0.14
Perturbacios szog 65 Perturbacios szog 65 Perturbaciés sz6g 65

5.15. dbra. Az atmenetek gerjesztd tér szogétol valo fiiggése. Az elsé rendhez hason-
l6an itt is megfigyelhets, hogy 65 = 0 kornyékén nulla kozelében van a gorbe alatti
teriilet, azonban nem nulla. Tehat az d&tmenet sem nulla valdszintiséggel torténik
meg. Jelen esetben a hiperfinom egyiitthatok koziil a transzverzélisnak az értéke

Qperp = o-Ta volt allitva, mivel ekkor jobban lathato az effektus.

perdiilet megvaltozasban, hanem a magspineknek is van jaruléka. Igy ha figyelembe
vessziik a magspinek valtasat, mar kikeverehetd egész szamu foton elnyelésbél az
elektron perdiilet megvaltozasara Am, = £1, amely mellett természetesen meg fog
jelenni valamely magspin Am; = +1 valtasa is. Az el6bbi gondolatmenet barmilyen
paros szamu foton elnyelésre igaz.

Ugyanakkor a fentebbi indoklasban is csak o4 fotonok elnyelését emlitettem, vi-
szont kideriil, hogy 7 fotonok elnyelésekor, tehat 8z = 0 esetben is van egy nem
nulla valészintisége, hogy megtorténjen egy atmenet. Ez jol utolérhets a ab-
ran. Lathatjuk, hogy a 6p-t névelve egyre novekedik az atmeneti valoszintség is. A
gorbét apep, = 3 esetben dbrézoltam, mivel igy jobban latszik, hogy milyen valtozasa
van a spektrumok gorbe alatti tertiletének.

Ha kiszélesitjiik a mésodrendd, illetve a harmadrendd gorbéket - ugyanolyan
modon, mint ahogy az els6 rend esetében tettiink, tehéat egy o = 5 MHz félértékszeé-
lességii Gauss-gorbével -, akkor reprodukalni lehet a magasabb rendt atmeneteket
is tartalmazo spektrumot. Ekkor megjelennek a tébbfotonos elnyelések is az els-
rendiieken kiviil. Ezek a gorbék lathatok a abran. Az a) képen a gerjesztési
amplitidé A = 16,2 Gauss, mig a b) dbranal pedig A = 48,6 Gauss volt. A két
abrat osszehasonlitva lathatjuk, hogy a mésodrend megnétt az elsérendhez képest,
ahogy ezt a képen is lathato volt, hogy bizonyos amplitiidé utan a masodrend
megel6zi az els6rendet. A harmadrend is novekedett, viszont a masik két rendhez

képest még mindig elhanyagolhaté mértékben jelent meg.
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5.16. abra. Két kiilonbozé gerjesztési amplitudonal megfigyelhets spektrumok. Az
a) abran B4 = 16,6 Gauss, a b) abran B4 = 48,6 Gauss a gerjesztési amplitado.
A harmadrendd gorbék nagyon kis mértékben névekedtek az amplitid6 hatésara,

viszont a masodrend lathatoan leelGzte az elsérendet a masodik amplitiado eseténél.
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6. Osszefoglalas

A kutatasaim soran magyarazatot adtam a VB(-) spinkvantumbit esetén megfigyel-
het6 kvantumétmenetekre. A vizsgalataimat szamitogépes szimulaciok és perturbéa-
cidszamitas segitségével végeztem el. A munkamhoz tobb kisérleti egyiittmiikddésés
is kapcsolodik, amelyekben sikeresen aldtdmasztottam és magyaraztam az megfigye-
léseket elméleti eredményeim segitségével.

A kutatasaim soran igyekeztem feltérképezni, hogy milyen hatassal van a hiperfi-
nom koélesonhatéas a VB(-) kvantumbit dtmeneteire. Ehhez meg kellett ismernem az
id6tiiggs perturbacioszamitéast, mivel a rendszerre egy idében valtozo gerjesztést hat-
attunk, amely igy egy id6fiiggs perturbéacioként jelent meg a Hamilton-operatorban.
Ezen perturbacionak a rendszeren valé hatasat tobb rendben ki lehetett szamitani,
hogy az egyes dtmeneti ratakat hogyan befolyasolja, ha tobb rendet vesziink figye-
lembe. Kideriilt, hogy a kezdeti és végsd allapotokbol, valamint a perturbald ope-
ratorbol alkotott matrixelemek hatarozzak meg az dtmeneti valoszintiségeket. Ezek
kiszamitasara elsé-, masod-, illetve harmadrendben a Mathematica programnyelvet
hasznéltam.

A dolgozat soran megvizsgaltam, hogy ha a hiperfinom kdlcsonhatést felskala-
zom, az milyen moédon befolyésolja az atmeneteket. Kideriilt, hogy ezen interakcid
osszekeveri az mg = 0 és az mg = =+ allapotokat, és ezaltal olyan atmenetek is
megengedetté valnak, amelyek a magspinek jelenléte nélkiil tiltottak voltak. Lat-
hattuk, hogy a keveredés mértéke hogyan befolyasolja az energiak eltolodéasat, vala-
mint hogy a keveredéssel, tehat a hiperfinom kolcsonhatas novelésével, az atmeneti
valoszintiségek novekednek. Ezt tgy térképeztem fel, hogy a perturbéld operator-
ban valtoztattam a gerjesztd elektromagneses tér és a kvantélasi tengely egyméssal
bezart szogét, és a spektrumok gorbe alatti teriiletét kiszamitottam. AlapvetSen, a
hiperfinom kélcsonhatéas jelenlétének hianyaban — a hiperfinom kélcsonhatas transz-
verzélis komponensei nélkiil —, ha a gerjesztési szog (0p) nulla, akkor az dtmenetek
tiltottak, és O = g esetben pedig megengedettek. A hiperfinom kolcsénhatés be-
kapcsolasaval azt vehettiik észre, hogy g = 0 esetben is torténtek dtmenetek, mivel
a spektrumoknak nem nulla volt a gorbék alatti teriilete.

Megfigyeltem tovabba magasabb rendti atmeneteket is. Ekkor kiilonb6zé ampli-
tudoju gerjesztésekre szamitottam ki a matrixelemeket és a gorbéket, igy lathatova
valt, hogy bizonyos amplitudd utan a mésodrend megel6zi az els6rendet. A har-
madrendd atmenet is novekedett az amplitiidok novelésére, viszont még igy is tobb

nagysagrenddel kisebb volt, mint az els6 két rend.
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7. Sajat eredmények

A TDK dolgozatomban a VB(-) vakanciacentrumot — amely egy triplett elektron-
spinbdl és harom nitrogén magspinbdl all — vizsgaltam numerikus és analitikus mod-
szerekkel. A vakanciacentrumot két tipusi izotoppal; *N-nel és *N-nel koriilvéve
figyeltem meg. Az els6 esetben 1500-2500 Gauss kozotti erésségi kiilss statikus még-
neses teret alkalmaztam, mig a masodikban pedig statikus mégneses tér jelenléte
nélkiil folytattam a kutatasaimat. A rendszerre tovabbi gerjesztést kapcsoltam ra-
diofrekvencias (a magspinek kozti atmenetet gerjesztve), illetve mikrohullamu (elekt-
ronhoz tartozo atmeneteket gerjesztve) gerjesztés formajaban. A gerjesztés hatasait
megvizsgaltam kiilonb6z6 frekvenciakon és eltérs nagysagu amplitudokkal is. Illetve
az atmenetek pontos leirasdhoz N-ed rendi perturbaciészamitassal meghataroztam
az atmeneti matrixelemeket.

A dolgozatban bemutatott minden numerikus és elméleti eredmény sajat ered-

mény. Roviden Osszegezve ezek kiterjednek az aldbbiakra.

Sajat szimulaciés eredmények:

o Kisérletekben kirajzolodott hiperfinom felhasadas kévetkeztében létrejott ener-

giaszintek numerikus tton, szimulacidval valé igazolasa.
e Rezonanciagdrbékkel degeneréltsagi fokok felderitése.
e Paratlan szamu fotonelnyelések megjelenésének bemutatasa.
e Paros szamu fotonelnyelések megjelenésének bemutatisa és magyarazata.
e ENDOR szimulaciok valtozoé mégneses tér értékeknél.

e Keveredés hatasanak és magneses tértsl valo fliggésének kimutatésa szimulé-
ciokkal.

Perturbaciészamitassal elért eredményeim:
e N-ed rendi matrixelemek levezetése.
e Atmeneti matrixelemek implementalésa.

e Hiperfinom-tenzor szekularis és offdiagonalis tagjainak az atmenetekre valo

hatasanak felderitése.

e A zerus tér felhasadas E paraméterének az atmenetekre vald hatasanak felde-

ritése.
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Nem degeneralt, idéfiiggetlen perturbaciészami-

P

tas

A perturbacidszamitas a fizika egy fontos eszkoze, amelynek az alapvets célja, hogy

egy komplex rendszeren kis valtoztatast - perturbaciot - végrehajtva a rendszer

viselkedésérdl kapjunk kozelité képet.
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A nem degeneralt, idéfiiggetlen perturbacioszamitas alapja, hogy a perturbalat-

lan rendszerre a Schrodinger-egyenlet felirhaté a kévetkezd alakban

Fiy [99)) = B |59, (A1)

(0)

ahol Hy a rendszer Hamilton-opertér, \117(10)> az n-ik sajatallapota, és Ey "’ a hozza

tartozo energiasajatérték. Perturbacioszamitasban a teljes H Hamilton-operatorban
megjelenik egy ﬁp perturbaci6 tag a H, tag mellett. Annak érdekében, hogy kis-
mértékid legyen a perturbacio , a I—:f,, tagot egy v < 1 szorzoéfakottorral latjuk el:

H = Hy +~H,. (A.2)
Ekkor a perturbalt Hamilton-operatorral felirt Schordinger-egyenlet,
(Ho +~H,) = B, W) (A.3)

Az egyenlet megoldéasaiként kapott allapotokat és energiasajatértékeket kozelitSleg

sor alakban irjuk fel

(W, = [UO) 4+ [UD) + 42 | T2 + .. (A.4a)
E,=E® 4+ ~vEV 4 42EP 4 (A.4D)

Kihasznalva azt, hogy v < 1, és azt, hogy a Hamilon-operétor sajatallapotai bazist
alkotnak a H Hilbert-téren kiszamithatok az egyes rendekhez tartozo sajatvektorok,

illetve a megfelels energiaértékek. Az elsé rendet kifejtve az eredmény a kévetkezs:

(0) <\II7(10) H, \Ilg))>
E,=E . A5
n T (w0w) * (A52)
0 <\I”(€0)‘ﬁp ) 0
W) = [00) 443 A )\Ifk PR (A.5b)
kin  En’ — Ey

A nemdegeneréltsag igen fontos a (A.bb)) egyenletben, hiszen lathato, hogy ha két
energiaszint megegyezne, akkor a kifejezés divergélna. A (|A.5b)) egyenlethez hasonld

BV — E,io)—val valo osztés a magasabb rendi tagok kifejtésében is megjelenik.
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