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Kivonat

Negativan toltott nitrogén-vakancia hiba és szubsztiticiés nitrogén hiba
elektronspin-elektronspin kolcsonhatasat vizsgiltuk gyémantban, striiségfunk-
cional-elméleten alapul6 numerikus kvantummechanikai szamitasokkal. A kol-
csOonhatast az egész rendszerre nézve a nulltér-felhasadési tenzor jellemzi. Je-
len dolgozat célja a nitrogén-vakancia hiba mérdeszkézként valé hasznalatdnak
szimulacioja a gyémantracsban a hibatol kiilonb6z6 tavolsdgokra elhelyezkeds
szubsztitticiés nitrogén spinjének detektalasara. Ehhez az egységes hibarend-
szert kilon kell vilasztani a mérSeszkozre és a mérend6 hibéra. Ezt a po-
pulaciéanalizisre épiil6 particionalasi elméletet alkalmazva tessziik meg. Ek-
kor a szubsztitiiciés nitrogén spinje egy effektiv kiils6 mégneses térként hat a
nitrogén-vakancia hiba detektorunkra. A nulltér-felhasadési tenzorra vonat-
koz6 szamitasi adatokat a particionélasi elmélet alapjan feldolgozva, az effek-
tiv tér kiszamitasaval joslast adhatunk az egyes hibatévolsagokkal rendelkezd
minték nitrogén-vakancian végzett optikailag detektalt mégneses rezonancia
spektroszképia jelének kisérletben mérhets paramétereire.
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1. Bevezetés

A negativan toltott nitrogén-vakancia hiba (NV ™) kiilonleges tulajdonsagainak vizs-
galata és valtozatos felhasznalasi lehetGségeinek kihasznalasa egy évtizede kezd6dott
és a mai napig folyik. Ezek koziil emelnék ki néhanyat. Az NV~ hibat még szoba-
hémeérsékleten is nagy spin koherencia ideje!, manipulalhat6?, valamint kiolvashato
spin allapota alkalmassa teszi kvantummiveletekben valé alkalmazéasra. Az egyetlen
NV~ hibat tartalmazé gyémantban a *C magspin és az NV~ elektronspin hiper-
finom kolesonhatas okozta csatolasaval kvantum logikai kapukat lehet megvaldsi-
tani®. A hiperfinom kélesonhatés a szilardtest kvantumbitek iranyitasaban is alap-
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vets fontossagii®®, ami a szobahdmérsékletti spintronika és kvantum-informatika

teriiletén még megoldatlan probléma. Az NV~ hibat tartalmazé gyéméant nano-

6,7 ami a kvantum krip-

kristalyok ezen feliil képesek egyetlen foton kibocsatasara
tografia teriiletén teljesen biztonsagos jeltitkositas eléréséhez alkalmazhato®. A ne-
gativan toltott nitrogén-vakancia hiba tovibba egy erdsen fluoreszcens tgynevezett
szincentrum®. A hiba fluoreszcencia intenzitsa ezen feliil spinfiiggd, ami szobahg-
mérsékleten végezhetd optikailag detektalt elektron spin rezonancia spektroszkopia
(ODMR, ODESR) eszkozévé teszi. Stabil fluoreszcenciajat biologiai nyomjelzéshen
is hasznaljak, tovabba megvalosithatnak vele nagy hatasfokd fluoreszcencia rezo-
nancia energia transzfer (FRET) mikroszkopiat'®, ami a diffrakcio limitalt optikai
modszereknél jobb felbontést és pontosabb tavolsidgmérést biztosithat. A felsorol-
tak mellett a méréstechnikaban is kulcsfontossagi szerepet jatszik. Magneses terek
nanométeres pontossagii mérésénél szintén az NV~ ODMR technikijat hasznaljak
atomerd-mikroszkoppal kombinalva. Ezzel a technikival 2004-ben Rugar et al.!!
megvalositottak egyetlen elektronspin detektalasit. Dolde et al.'? megmutattak,
hogy a ponthiba nagy pontossagi haromdimenzioés elektromos tér mérésre is hasz-
nalhato. Hoémeérséklet fiiggetlen spin koherenciija, viszont hémérsékletfiiggé EPR

és ODMR kontrasztja nagy méréstartomanyi nanoméretd termométerként valo fel-

hasznalasat vetiti elGre!3.



Dolgozatomban arra keressiik a valaszt, hogy a gyéméantban leggyakrabban eld-
fordulo szennyezd, a szubsztitticios nitrogén hiba (Ng), hogyan befolyasolja a nitrogén-
vakancia ODMR spektrumét. Ennek meghatarozasihoz a rendszer nulltér-felhasadasi
tenzorat hataroztuk meg PBE alapi szamitédsokkal. Az ODMR jelben ezéltal detek-
talhato felhasadas mértékének az Ng- NV~ hibatavolsagtol valo fliggését megalla-
pithatjuk. BSc. szakdolgozatomban az NV ~-Ng rendszer hiperfinom kélcsonhatéasat
vizsgaltam gyémantban. Ott a hiperfinom tenzor valtozasabol a rendszer anizotro-
pidjat lehetett feltérképezni, és a szubsztiticios nitrogén hiba kiilénb6z6 kristalytani
irAnyokban val6 elhelyezkedésének meghatarozésara adtunk modszert. Ezzel szem-
ben a nagyobb hatétavolsagi elektronspin-elektronspin kolcsénhatas vizsgalataval
a hibatavolsag fiiggésre tudunk pontosabb joslatokat adni. A két modszert kombi-
nalva, az ODMR jelbdl a hiperfinom paramétereket, valamint az effektiv tér okozta
felhasadast meghatarozva becslést adhatunk a szubsztiticiés nitrogén hiba relativ
helyzetére. Ez kiilondsen fontos a tombi anyag feliiletén elhelyezett NV~ szenzorral
torténd néhany nanométeres mélységig torténd mérések megvalositasdhoz. A dolgo-
zatban meghatarozzuk, hogy milyen hibatavolsagok esetén hasznalhaté az ODMR
spektrum jellemzésére a pont-pont rendii magneses dipol kdlecsonhatés és ez alapjan

adunk joslatot az ODMR spektrum felhasadasanak mértékére.



2. ODMR spektroszképia NV~ ponthibakat tartal-
mazd gyémanton

Mint azt a bevezetGben emlitettem az NV~ hiba egy szincentrum, aminek idében
allando és csekély impulzusingadozéasu fluoreszcenciajat optikai pumpélassal lehet
biztositani. Az ODMR kisérletekkel a fluoreszcens energiaszint spinvaltozasait lehet
detektalni. A 2.1. alfejezetben az NV~ fluoreszcencidjat, optikai pumpalasat'
és az ODMR spektroszkopia kisérleti elrendezését mutatom be vazlatosan. A 2.2.

alfejezetben az igynevezett sotét spinek NV ~-al valo keresztrelaxacioik utjan térténd

ODMR detektalasanak korabbi kisérleti eredményeit 6sszegzem.

2.1. Optikailag detektalt magneses rezonancia spektroszko-

pia
Az NV~ fluoreszcenciaja:

A ponthiba 34, alapéallapota és 3E gerjesztett allapota kozott 637 nm-es hullam-
hosszon fonongerjesztés nélkiili rezonancia abszorpci6 hozhato létre (ZPL)'®. Ennek
valoszintisége szobah&meérsékleten meglehetésen kicsi. Ekkor a vibracios szintek ko-
zOtt is torténik atmenet (1. Aabra). Ezeket a Franck-Condon-térvény hatéarozza
meg. Az atmenetek a racsrezgésekhez képest pillanatszerten jatszodnak le, valoszi-
niiségiiket az 4tmenetben résztvevs vibracios allapotok atfedési integralja adja meg.
Termikus egyensilyban a legalacsonyabb rezgési nivé populéaciéja joval nagyobb, in-
nen torténik a gerjesztés. A 3A, és 3E allapotok magkoordinatajanak kiilonbsége
jelentGs'®, ezért a gerjesztés a 3E allapotba négy rezgési nivoval feljebbre torténik.
Kasha-torvénye szerint innen bels6 konverzioval a legalacsonyabb vibraciés allapotba
keriilnek a rendszerek. Ekkor bekovetkezik a fluoreszcencia foton kibocsatésa, majd

a korabbiakhoz hasonléan bels6é konverzio az alapallapoti energianivon.
Az NV~ optikai pumpalasa:

A két triplet allapot kozti optikai a&tmenetre az elektromos dipdl atmenet kivalasz-

tési szabalyok értelmében a spin és magneses kvantumszam nem véltozik: As = 0,
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1. abra. Az NV~ fluoreszcencidjanak abraja a Franck-Condon kozelitéseket alkal-
mazva (harmonikus potenciél, egyenld szintkiilonbség). Szobahdmérsékleten a ger-
jesztés 532 nm-es hullamhosszu, zold 1ézerrel torténik. A fluoreszcencia a 600-800
nm-es hullaimhossz tartomanyba es6 voros fény formajaban jelentkezik. A szaggatott
nyilak fotonkibocsatas nélkiili &tmeneteket jelolnek.

Amg = 0, a spin-palya kolcsonhatas elhanyagolhato. Ennek megfelelGen az alnivok
kozott harom dtmenet létezik. A gerjesztett 3E allapot |ms = 0) szintjébdl szinte ki-
zérolag az alapallapoti |ms = 0) szintre jutunk vissza a lathato fény tartomanyaban
egy fotont kibocsatva. Ezzel szemben a gerjesztett *E allapot |m, = 41) aldllapotai
mintegy 30%-os valoszintiséggel nem a megfeleld triplet alapallapotba keriilnek vissza
fotont kibocsétva, hanem alacsonyabb energiaju 'A; szingulett dllapotba szérnak a
spin-palya kolcsonhatas és rezgések segitségével, amely egy nem-sugarzasos atmenet.
kailag nem detektalt foton kibocsatasaval, vagy sugarzasmentes dtmenettel. Innen
a rezgések és spin-palya csatolds miatt nagy valosziniiséggel a A, allapot [m, = 0)
optikai pumpélas torténik. A fent leirt folyamatban a gerjesztés nem okoz a vizsgalt
hullimhossztartomanyban fluoreszcenciat. A |0)-t ezért "fényesebb" alszintnek ne-
vezik, mivel ennek gerjesztése nagy valoszintiséggel ad optikailag detektalhatoé fotont.
Ez a spin szelektiv fluoreszcencia jelensége. Az NV~ optikai pumpalasa a 2. abran
koévetheté nyomon. Az elektronspin-elektronspin kiilcsénhatas miatt az alapallapot
nulla kiils6 méagneses tér mellett is felhasad m; szerint, ez a nulltér-felhasadas. A két

paraméter értéke: D = 2,87 GHz'", valamint egzakt Cs, szimmetria esetén E = 0.
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2. 4bra. Az NV~ hiba elektronszerkezete szobahémérsékleten. A vastag nyilak az
abszorpcio-floureszcenciat, szaggatott vonalak a sugarzdsmentes dtmenetet jelolik.
Az E paraméterrel jellemezhets felhasadas vagy szimmetriacsokkenté mechanikai
fesziiltség, vagy kiils6 magneses tér hatasara 1ép fel.

Az NV~ ODMR spektroszkoépia alapjai és kisérleti megvalositasa:

A negativan toltétt nitrogén-vakancia hiba ODMR spektroszkopiai vizsgalatanak
kulcsa a kordbban emlitett spinfiiggd fluoreszcencidja. Kiilsé magneses tér hatasara
a degeneralt alnivok felhasadnak és koztiik atmenetek hozhatok 1étre mikrohullamu
gerjesztéssel; ez az elektronspin rezonancia (ESR) spektroszkopia alapjelensége. A
lehetséges atmeneteket (a perturbacioszamitas els rendjében) a magneses dipol ki-
vélasztasi szabalyok adjak meg: Amg, = £1, Am; = 0, ahol m; a magspin vetii-
let. Az optikai pumpélds miatt nagy populacioju |0) alszintrél a gerjesztés a |+1)
alszintekre torténik, ahol a fluoreszcencia valdszintsége kisebb. A rezonancia te-
hat optikailag detektalhato, a fluoreszcencia intenzitdsanak véaltozésaval pedig akar
egyetlen hibacentrum mérhetd a beesd fotonok szamlélasa révén, amely egy nagyon
érzékeny modszer, szemben a mikrohullami abszorpcioval, amely nagyon nagyszamu
(10'316) hibacentrumon mérhets meg.

A kisérleti berendezés két alapvetd egységre bonthato, az ESR spektroszkopia
és a konfokalis mikroszkopia berendezéseire. A tovibbiakban a Wang et al.'®, vala-
mint Epstein et al.'? altal végzett kisérletekhez hasonlo elrendezést mutatok be. A
kiils6 homogén méagneses teret legtobbszor allando magnessel hozzak 1étre, erGsségét
hasznaljak fel. A gerjesztést mikrohullamu (keresztrelaxéacio esetén radiofrekvencias)
fliggvénygeneratorhoz kapcsolt antennahurok biztositja. Az optikai dtmeneteket a

fluoreszcens anyagok vizsgilatidban elterjedt konfokalis lézer mikroszkdpia modsze-



rével keltik és detektaljak. A NV~ hiba fluoreszcencidja olyan fényes, hogy egyetlen
ponthiba is detektalhat6 konfokélis mikroszkoppal. A kisérlet soran folytonos, 532
nm-es lézerfényt fokuszalnak a mintara, melyet egy dikromatikus tiikér enged at.
A minta fotolumineszcens sugarzasat a dikromatikus tiikor visszaveri, athalad egy
voros-atereszt$ sziirén, majd szilicium avalanche fotodiédaval detektaljak, amit a

jobb zajsziirés végett egy referenciajellel egyiitt lock-in erdsitére kapcsolnak.

2.2. Optikailag detektalt keresztrelaxacié spektroszkoépia ki-

sérleti eredményei

A nitrogén vakancia hibaval végzett keresztrelaxaci6 ODMR spektroszkopia egyik
fontos eredménye az olyan sotét spinek észlelése, mint a szubsztiticios nitrogének .
Az Epstein et al. Aaltal végzett kisérletben a keresztrelaxacio feltétel?’ magneses
térrel valo végigsoprésekor tapasztalt fotolumineszcencia jelb6l azonositottdk az Ng
hiba hiperfinom karakterisztikajat. Két spinrendszer kozti relaxacioé karakteriszti-
kus ideje fiigg az energiaszintek tavolsagatol. Egyenls tavolsagok esetén a spin-spin
relaxacios id6 jellemzi a folyamatot, mig kiilonb6z6 tavolsagok esetén a spin-racs re-
laxécios id6 nagysagrendjébe telik az egyenstlyi eloszlas beéllasa. A keresztrelaxacio
feltétel a kozel egyenld energiaszint téavolsagot jelenti. A folyamat karakterisztikus
ideje az el6zdleg emlitettek kozé esik. A relaxacié un. spin flip-flop folyamatok al-
tal jon létre. A Wang et al. altal végzett kisérlet ennél altalanosabb moédszert ad
az Ng hiba hiperfinom spektruménak nagy felbontasi mérésére. A gyenge mégne-
ses tér mellett létrejovo keresztrelaxaciot hasznéljak az Ng hiba magneses rezonan-
cia spektrumanak az NV~ hiba fluoreszcencidjaban létrejove intenzitasvaltozasokka
konvertalasdhoz. Az egymés kozelében 16vs Ng és NV~ hiba kélcsonhatasai miatt
az EPR spektrumban 1étrejové inhomogén kiszélesedés, valamint a homogén kiszéle-
sedés miatt a spektrumot kordbban nem lehetett felbontani. Az ODMR technikéval
viszont joval kisebb vonalszélességet lehet elérni. Az emlitett jelenségek megértésé-
ben a kvantummechanikai szimuliciok fontos szerepet jatszanak, jelen dolgozatban

erre tesziink kisérletet.



3. A kvantummechanikai szimulaciéknal hasznalt ko-
zelité modszerek

A tovabbiakban tekintsiink egy sokatomos rendszert, melynek alapallapoti tulaj-
donsagait vizsgaljuk. Az N magbol és n elektronbol all6 rendszer stacionarius

Schrodinger-egyenletének (1) kozelité megoldasat targyaljuk jelen fejezetben.

A~

Hw(Rl’ 7RN7T17"' ,Tn) :Ew<R17 7RN7T17"' >7n7l) (1)

Ebben a fejezetben Hartree atomi egységeket hasznalunk.

3.1. Born-Oppenheimer kozelités

A kozelités?! arra a tényre épiil, hogy a rendszer atommagjainak tomege sokkal na-
gyobb az elektronok témegétsl. Ebbdl adodoan élhetiink azzal a kozelitéssel, hogy
az atomok helye pillanatnyilag rogzitett, és az elektronok a magok idében alland6
potencidlterében mozognak, valamint a magokra az elektronok atlagos potencialtere
hat. Ezzel a kozelitéssel a magok és elektronok rendszere szétcsatolodik, a sokré-

szecske hullamfiiggvény szorzat alakban irhato:

¢(R1a"' ,RN,'I"l,"‘ 7Tn) :¢e1(R17"' 7RN7T1a"' 7Tn)¢mag(R1a”' 7RN) (2)

ahol a fentiek miatt to-ben a magkoordinatak csak paraméterek, és 1)y ,.-ban nem
jelennek meg az elektronok helyvektorai. Tekinthetjiik a pillanatnyilag rogzitett
magok mellett az elektronokra (3), valamint a magokra (4) vonatkozo idéfiiggetlen
Schrédinger-egyenletet.

Hatpa = Eatra (3)

~

(Tmag + Eel)wmag = Ewmag (4)

A kozelitést felhasznalva a tovabbiakban kiilon kezelhetjiik az elektronok rendszerét

a magok adott konfiguracidja mellett.



3.2. A Hartree-Fock elmélet alapjai
A sokelektron Hamilton-operator (H,;) az alabbi alakban irhato:

A

Hel - Tel + vnzag + ‘766 (5)

ahol Vmag a magok lokalis potencialja, Vie az elektron-elektron taszitas operatora.
Utobbi kolesonhatési tagot atlagtérrel kozelitve a sokelektron hullamfiiggvény (1)e)

egyelektron-hullamfiiggvények (;) antiszimmetrizalt szorzataként irhato, ez a Slater-

determinéns??
4,01(1“17 81) <,02(I‘17 81) s SON(I'h 31)
1 901(1‘2, 32) 802(1’2, 32) T SON(I'2> 32)
Ya(r,8) = ——= (6)
v NI
Spl(va SN) SDQ(rNa SN) s SON(TN, SN)

Ezzel a sokelektron Schrodinger-egyenletbdl egyelektron egyenletek, a Hartree-Fock-
egyenletek vezethetdk le:

Tel + Vmag

~ [ ¢ilx
> [EE dx’] i)

()] eilx
n
( Neix)
_Z / Z, Pr(x) = ipi(x)
v — 1’|
k=1
ahol x = (r, s), az integralas a spinekre Osszegzést jelent. A harmadik tagot Hartree-
potencidlnak nevezik, ez a korabban emlitett atlagpotencial. A negyedik tag a kicse-
rélédési kolesonhatas nemlokalis operatora. A fenti konstrukcié a nem-kdlesénhato
rendszer sajatallapotait adjak, melyek teljes ortonormélt rendszert alkotnak az elekt-

ronokra vonatkozo Schrodinger-egyenlet (3) megoldasainak terén.
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3.3. A strtiségfunkcional-elmélet alapjai

A tovabbiakban az egyelektron hullamfiiggvényekbdl elGallitott Slater-determinans
helyett a elektronstiriiségre koncentralunk??, melynek definiciojat N db elektron és

tetszdleges 1 esetén az alabbi egyenlet adja.
n(r> =N Z/ |¢(I‘, S1,Y2, 52, ,IN, SN)‘deTQ o dng (8)
{s}
Nem-koélcsénhato esetben az elektronsiirtiség a kovetkezGképp irhato:

n(r) = Y lelo)f )

ahol ¢; az egyelektron hullamfiiggvények.
Hohenberg-Kohn 1. tétel:

Adott sokrészecske rendszer esetén a kiils6 potencial (v(r)) az alapallapoti ré-

szecskestirtiség (ny(r)) egyértelmd funkcionalja??.

A tételbdl kivetkezik, hogy a sokelektron alapallapoti hullamfiiggvény (W) is egy-
értelmt funkciondlja az alapallapoti stirtiségnek. Definialhaté az univerzalis funkci-
onal:

Fln(r)] = (| T + Vee [¢) (10)

és bevezethetd az energia funkcional:

amire igaz, hogy E[ng(r)] = Ey, ahol Ey az alapéllapoti energia.
Hohenberg-Kohn 1I. tétel:
Az energia funkcional az alapallapoti stirtiségnél felveszi minimumat.

Az alapallapoti energia meghatarozasa tehat a strtiség szerinti varidcios probléma,

a kovetkezo feltétellel:

N = /n(r)dgr (12)
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A Kohn-Sham maédszer:

A variaciés probléma megoldasahoz ismerniink kell az univerzalis funkcionalt.
Ennek hidnydban a Kohn-Sham modszerrel?> keressiik a megoldast. Tekintsiik az

elektronok nem-kolcsonhaté rendszerét egy Ve effektiv kiils6 potencidlban

ﬁeff =T+ Veff (13)
melyre az elektronsiirtiség megegyezik a kolcsonhatod rendszerével.

neg(r) = n(r) (14)

Az effektiv potencial alakja:

~ ~

Vign] = V + Via[n] + Vxe[n] (15)

ahol V' a kiils6 potenciadl, Vg a Hartree-potencidl. Vxc a kicserélddési-korrelacios

potencial operatora, ami funkcionalis derivalt formaban adhat6 meg:

Vxc[n](r) = (S(SE;{—E]J;L] (16)

ahol Exc[n] a kolcsonhato rendszer kicserélédési-korrelacios energiaja, ami tetszéle-
ges siirtiségre nem ismert.

Az univerzalis funkcional kozelitése a fentiek alapjan:
Fin] = T[n] + Euln] + Exc[n] (17)

Az igy bevezetett effektiv Hamilton-operator sajatértékegyenletét Kohn-Sham egyen-

letnek nevezzik.

Hegth; = it (18)

ahol i index az egyes nem-kolcsonhatd elektronokon fut végig. Az e; sajatérté-
keket Kohn-Sham energia-szinteknek, a 1; sajatallapotokat Kohn-Sham palyaknak
nevezziik. Utobbiak meghatarozzak az effektiv striiséget (9) alapjan. A (9) és (18)

egyenletek 6nkonzisztens megoldasaval tetszéleges kezdeti értékbdél az alapallapoti
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stirtiség meghatarozhato.
A kés6bbiekben latni fogjuk, hogy rendszeriink vizsgalatahoz tgynevezett spin-
polarizalt DFT szamolast kell végezniink. Ez a fentiekt6l annyiban kiilonbdézik, hogy

az elektronstirtiség helyett a spinstirtiséget hasznaljuk:

TL(I',S):N Z /|¢(r78ar2752a'” 7rNaSN)|2d3r2"'d3rN (19)

828N

Ezzel a szamitésok a spinvaltozo szerint kiilonvalasztott o és B csatornédban tortén-
nek, a megfelel6 ns és n| spinstriségek hasznalataval. A rendszer teljes energidja-
nak, vagy ahogy a kés6bbiekben latjuk, a D-tenzoranak kiszamitasahoz definidlnunk

kell az egyelektron spinstirtiség matrixot:
p(l) (X7 X/) = N/¢*(X/7 Xg - >XN)¢(X> X9, 7XN)d3$2 T ddmN (20)
valamint a kételektron spinstrtiség matrixot:

PP (x1, %), %5,%,) = N(N — 1) /w*(xlhxl2 o XN)U(X1, X, - Xy )dPag - - APy

(21)

ahol a jobb attekinthetsség kedvéért x = (r, s) valtozot vezettiik be, melyre intega-
laskor a spinvaltozo Osszegzését értjiik a térbeli integral mellett.

A Kohn-Sham modszerben a kozelitést Exc felirdsa jelenti. Ezt tobbféleképp

megtehetjiik, jelen dolgozatban az altalam hasznalt altalanositott gradiens kozelitést

(GGA) emlitem meg:

ESE M ng,ny] = /f(nmnuvnmvm)d?’?“ (22)

A fenti altalanos alaknak a dolgozathoz végzett szimuldcokban hasznalt valtozata a

Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) funkcional?®, amelynél a kicserélgdési tag:

ExPE g, ny) = /n {ex (n) Fx (s)} d°r (23)

ahol eif(n) a homogén elektrongaz kicserélédési energidja?’. A korrelacios tag:

EgPE gy, ny) = /n {e‘é“if (rs, b ”i) +H (7"57 o m,t) } dr (24)
n n

13




ahol ry a Wigner-Seitz sugar, t a stirliséggradiens egy dimenziétlan fiiggvénye.
Fx és H fiiggvények szamos feltétel és a stiriiségnek, valamint annak gradiensé-
nek hatarértékével valé konzisztencia alapjan hatarozhatok meg. A kicserélédési-

korrelacios energiat a fenti két tag Osszege adja.

4. Szilardtest szimulaci6k megvalositasanak elmé-
leti alapjai ponthibak esetén

Az el6z6 fejezetben targyalt kozelité modszerek sokrészecske-rendszerek szimuléacio-
janak elméleti alapjait képezik. A tovabbiakban ezeket alkalmazzuk a tombi anyag
tulajdonsagainak figyelembevételével, valamint numerikusan megoldhat6 formara

alakitjuk Gket.

4.1. Szupercella moédszer

A kristalyban 1évé ponthibdk megtorik a transzlacidszimmetriat. A ponthibatol
elegendGen tavol mar a tokéletes kristaly fizikai tulajdonsagai érvényesiilnek, a hiba
hatasa elhanyagolhat6. A ponthibat ilyen tavolsagig koriilhatarold térrészt nevezziik
klaszternek. Ha a klaszterek felszinén a hibék hatasa elhanyagolhatéan kicsi, akkor
izolalt ponthibakrol beszéliink. A gyakorlatban a korlatozott szamitasi teljesitmény
miatt nem mindig lehet megfeleléen nagy klaszterméretet valasztani. Igy a hibak
nem tekinthet&k teljesen izolaltnak, véges méret hibak lépnek fel a rendszerben.
A fenti konstrukcionak tobbféle megvalodsitasa ismert. Ezek a Green-fiiggvényeket
hasznalé megoldés, a molekuléris klaszter modell valamint a jelen szamitasokban
hasznalt szupercella modszer. A szupercella a hibat tartalmazoé igynevezett szuper-
kristaly 0 primitiv celldja, primitiv racsvektorai a tiszta anyag primitiv racsvekto-

rainak egész szamu tobbszoroseinek linearis kombinacioi. Altalanosabb alakban:
Aij = Tijaq (25)

ahol a;; a tiszta anyag i-edik racsvektoranak j-edik komponensét adé matrixelem, A;;
a szuperkristaly i-edik racsvektoranak j-edik komponensét adé matrixelem, 7;; € Z

egy 3x3-as, transzforméaciot leir6 matrix elemei, melyre det T # 0.
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A szupercella modell ponthibak esetén is lehetévé teszi szamunkra a periodi-

kus hatérfeltételek hasznalatat. Az elemi cella méretvaltozasa det T-vel, a recip-

roktérben pedig det T71-el, egyszert kobos esetben deiT_Vel jellemezhets. Nagy
szupercella esetén tehat az els¢ Brillouin-zona térfogata lecsokken, ami tobbszoros
atlapolodast eredményez. A toltésstlirtiség, a teljes energia, valamint az erék kisza-
mitasahoz racsperiodikus fiiggvényeket kell integralnunk az els§ Brillouin-zonara.
Ez specialis k-pontokra vald stlyozott Osszegzéssel kozelithets. Az ilyen k-pontok
meghatarozasara tobb modszer ismert, példaul a Chadi-Cohen?®, vagy a Monkhorst-

Pack séma??.

Nagy szupercella esetén viszont a szamitasokhoz az atlapolédasok
miatt tobbszor megjelens I'-pontban is elegend6 pontossaggal lehet mintavételezni.
A récs periodikus potencidljaban az egyelektron allapotok racsmodulélt sikhulla-
mok, tgynevezett Bloch-allapotok (26). Az ezekhez tartozo energia sajatértékek
(E,(k)) adjak a savszerkezetet a hullamszam fiiggvényében. A Bloch-allapotokhoz

természetes valasztas a sikhullam bazison valo kifejtés.
¢n,k(r) = un,k(r)eikr ﬁ¢n,k = En(k)wn,k (26)

4.2. Kifejtés sikhullam bazison

Ahhoz, hogy a Kohn-Sham operatoregyenletet numerikusan meg tudjuk oldani, mét-
rixegyenlet alakra kell hozni. Ehhez a Kohn-Sham palyakat 1, ki kell fejteni egy
béazison {®;}:

Y=Y V0, (27)

7

A szamitasok soran sikhullam bazist hasznaltam:

Br) = =T ) = < D@ (28)

ahol Q) a szupercella térfogata, q egy vektor a reciprokracs térben. A rendszeriink

periddikussiga miatt felhasznalva a Born-Kéarmén ciklikus hatarfeltételt:

q = k + th:l wn(r Z Uk thl) ikt Grio)r (29)

\/_ Gkt
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ahol k egy vektor az els Brillouin-zénaban, G az adott Miller-indext reciprokracs
vektor, uy racsperiodikus fiiggvény.
Mivel a szamitasokhoz csak végessok baziselemet hasznalhatunk, ezért meg kell

szabnunk a kifejtésben hasznalt sikhullimok maximalis kinetikus energidjat.
1 2
Eeut > §|k + Gl (30)

A sikhullam béazison a bazisfiiggvények ortonorméltsiga miatt a Kohn-Sham
egyenlet egy matrix sajatértékegyenletére redukalodott. Ennél hatékonyabb a va-
16s térracs modszer, ahol a sikhullam bézist gyors Fourier-transzformacioval (FFT)
egy valos térracsra képezziik. Az elektronstriiséget itt hatarozzuk meg a leképezett
hullamfiiggvény abszolutérték négyzetét osszegezve minden k-pontra. A potencialok
stirtiségfunkcionaljat igy a valés térben szamithatjuk, majd inverz FFT-t alkalma-

zunk. A kinetikus tagot a Fourier-térben hatarozzuk meg.

4.3. Projector augmented-wave mdédszer alapjai

A sikhullam bézisnak szamos elénye ismert: nem lokalizalt, ortonormalt, a maximalis
energia novelésével tetsz6leges pontossag elérhets. Ezek mellett a legf6bb hatrany,
hogy a magok kdzelében a vegyértékelektronok gyorsan valtozo hullamfiiggvényeinek
kifejtéséhez nagyenergias sikhullimok kellenek. A projector augmented wave (PAW)
modszerben a magok kozelében gyorsan valtozo Kohn-Sham pélyakat (i,,) siméabb

pszeudopo-hullamfiiggvényekkel (zﬁn) helyettesitjiitk. Altalanos alakban?°:

’wn> = 7A—|22n> (31)

Mivel a kétfajta hullamfiiggvény csak a magok kozelében tér el jelentGsen, ezért T

csak ezeken a kiterjesztett tartomanyokon tér el az identitastol:
T-1+Y T 32
R
ahol az egyes tartomanyokon Tr definicidja:

60 = [1+ T 10 (33)

16



¢; a megfelel§ parcialis hullamok, melyeket valaszthatunk az adott tartomanyban
1évG izolalt atom radialis Schrodinger-egyenletének a gdmbfiiggvényekkel szorzott
megoldésai koziil. Ezekhez keressiik a gEz pszeudo parcialis hullamokat tugy, hogy
linearkombinacioik adjak ,-et, valamint ¢,-et a tartomanyokon beliil, és a tarto-

manyokon kiviil legyenek azonosak.

) =D "oy ) =Y (o) (34)

%

A (31) egyenletbdl kovetkezik, hogy a kifejtési egyiitthatok megegyeznek. Ezek
(R)

7 linearitdsa miatt skalarszorzat alakban irhatok, valamely p,” " lokdlis projektor

fliggvényekkel.
™™ = (5 ) (35)

A fenti formulaba visszairva adodik, hogy:
D EPI=1 @M1 =4 (36)
A (36) és (33) egyenletekbdl Tr alakja az egész téren:

To= 2 Tald™) 0= 3 (10) ~ 1)) ()| (37)

7

A (32) egyenletbe helyettesitve megkapjuk a linearis transzformacio alakjat. Ezzel

a (31) egyenlet:

) = 16a) + > (168 = 16 ) (5V]edn) (38)
iR
A fenti alakon latszik, hogy a Kohn-Sham palyak felirhatok kellGen sima pszeudo

hullamfiiggvényekkel és a magok koriil lokalizalt, gyorsan valtozé jarulékokkal.

A kovetkez§ eljarassal bonthatjuk fel a Kohn-Sham palyakat. Szabadon véilaszt-
hatjuk ¢; parcialis hullamokat, azzal a feltétellel, hogy a torzselektron allapotokra
ortogonalisak legyenek. Ezekhez olyan (gzgl) pszeudo parcialis hullamokat valasz-
tunk, melyek az egyes tartomanyokon kiviil megegyeznek ¢;-vel. Ezekhez vilasz-

tunk az egyes tartomanyokon lokalis p; projektor fliggvényeket, melyek teljesitik
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a (36) egyenletet. Ezzel meghataroztuk 7T linearis transzforméciot. A transzformalt

Kohn-Sham egyenlet megoldasai adjak a pszeudo hulamfiiggvényeket:
THHT |0n) = e THT ih) (39)

A torzselektronokat a befagyott mag kozelités keretein beliil kezeljiik. A ko-
zelités arra a tényre épiil, hogy a kémiai tulajdonsagokat a vegyérték elektronok
hatarozzak meg. Feltehetjiik, hogy a torzselektron allapotok a magok kozelében lo-
kalizadltak, benne vannak a kiterjesztett tartomanyokban. Valamint feltessziik, hogy
ezek az allapotok az izolalt magokra jellemzéek, a szilardtest fizikai valtozasai nem
befolyasoljak Gket. Ebbgl kovetkezik, hogy a PAW konstrukciéban csak a vegyérték

elektronokat vessziik figyelembe.

A PAW egy teljeselektron modszer, az atomi tartomanyokban megkovetelt or-
togonalitds miatt megkapjuk a teljeselektron hullamfiiggvényt. FEzzel szemben a
pszeudopotencial modszer3! a mag kozelében hamis megoldast, nem valodi hullam-
fiiggvényt ad, ezért ez nem teljeselektron modszer. A fenti tények, valamint nagy
pontossaga teszi idedlissa a PAW modszert hiperfinom paraméterek meghataroza-

sara.

4.4. A hiperfinom paraméterek meghatirozasa

A hiperfinom kélesonhatas®? egy elektronspin és egy magspin kolcsonhatasat jelenti,
melynek operatora:

Hye = SiAD T (40)

ahol S az elektronspin, Ia magspin operatora (a tovdbbiakban a spinoperéatorok
alatt a dimenziotlan operéatorokat értjiik), Ag) egy masodrendi tenzor, a hiperfinom

tenzor méatrixeleme SI egységekben (mértékegysége Hz):

I _ 1 YIVe 8 3(1‘ — R[)i(r — R]) i (SZ
Aij = ﬁ o2 /n(r) |:?(5(I' — RI) + ( |r — RI’E) J _ |r — ]]-:{’[|3 d3T
(41)

ahol S az elektronspin vetiilet varhato értéke, vy az Ry helyen 1év6 mag, v, az elekt-

ron giroméagneses aranya, n az elektron-spinstriiség. Az elsé tagot a Fermi-kontakt
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kolcsonhatasnak, a méasodikat dipol-dipol tagnak nevezik. A Fermi-kontakt tag egy
izotrop kolcsonhatast ir le, aminek eréssége az adott mag helyén 1év6 spinstiriiségt6l
flige. Ezzel szemben a dip6l-dipél tag a kolcsonhatas anizotrop részét adja. Lathato,
hogy a matrixelemek meghatirozasihoz a spinsiirtiség el6zetes kiszamitasa sziiksé-
ges. A hiperfinom tenzort sajatértékeivel jellemezhetjiik, ezek a hiperfinom para-
méterek, melyek a Planck-allandoval szorozva a csatolasi allandokat adjak. A (41)
képlet a numerikus szamitasokban a PAW moédszer varhatoérték-transzformacioja

miatt mdédosul.

4.5. A nulltér-felhasadas elméleti alapjai

1
Nulltér-felhasadasnak (ZFS) nevezziik az S > 5 rendszerek degeneralt |m;) alszint-
jeinek nulla kiils6 méagneses tér esetén tapasztalt felhasadasat. A felhasadéas oka az

elektronspin-elektronspin kolcsonhatas, melynek Hamilton-operatora a kovetkezd:
Hyps = SiDijS’j (42)

ahol S az elektronspin operatora, D;; egy masodrendi tenzor, a D-tenzor matrix-
eleme. Utobbi nyommentes és szimmetrikus. A D-tenzor konstukcidja a hiperfinom
tenzorhoz hasonlé, a kiilonbség ebben az esetben a Fermi-kontakt tag hianya. Ez az
elektronok fermion tulajdonsagabél ered, a Pauli-elvnek megfelelsen. Igy a nulltér-
felhasadasban csak a dipol-dipol kolesonhatas jatszik szerepet. A D-tenzor alakja

tobbrészecskés esetben az alabbi formulaval adhaté meg.

Dab

1700 — 72) (rigdv o o
S B o ey

i<j J

25—1

ahol r;; = r; —r;, ¥ a sokrészecske allapot, S a részecskerendszer teljes effektiv
spinje. Csak a parositatlan elektronokat kell figyelembe venni, ha azok Kohn-Sham
allapotainak energidja jol elkiiloniil az egyéb betoltott allapotoktol. Ekkor a vegy-
érték elektronok spinpolarizacidjat elhanyagoljuk. A hamilton operdtor D-tenzor

sajatértékekkel kifejezett alakja:

) g o
Hyps = D (sj - ?> +E(52-52) (44)
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ahol bevezettik a D = %Dzz és B = @ paramétereket a D-tenzor D, D,,,D. .
sajatértékeivel kifejezve. E paraméter tokéletes Cs, szimmetria esetén zérus. Egy
S = 1 spini, tokéletes Cs, szimmetridja rendszer, mint az izoladlt NV~ hiba, ese-
tén Hyps |ms = £1) sajatallapotai degeneraltak 3D sajatértékkel, mig az [m, = 0)
sajatallapothoz —%D sajatérték tartozik. A nulltér-felhasadas mértéke ekkor meg-

egyezik D-vel. A felhasadast a 3. abran szemléltetjiik.

3A2 _______________________

0>

3. abra. Az NV~ hiba nulltér-felhasadasa. A felhasadast jellemzé paraméter a D.
Az |mg = 1) nivok tovabbra is degeneraltak.

A periodikus spinpolarizalt Kohn-Sham moédszerrel végzett DF'T szamitésok ese-
tén a D-tenzor meghatarozasahoz sziikséges formalizmust Rayson et al.3? dolgoztak
ki. A PAW modszer alkalmazasa esetén a D-tenzor szamitasok implementaladsahoz

sziikséges ismereteket Bodrog et al.3* hataroztak meg.

4.6. A D-tenzor particionalasanak elméleti alapjai

A D-tenzor particiondlasnak elméletét Dr. Bodrog Zoltan dolgozta ki. Itt ma-
ganmegbeszéléseink alapjan adok révid attekintést. Az elmélet célja egy nagyobb
rendszer nulltér-felhasadasi tenzoranak felbontasa a részrendszerek D-tenzoranak és
a részrendszerek kozotti kolesonhatést leird A kolesonhatasi tenzorok (tovabbiakban

T s

kétrészecske rendszerek particionalast tekintjiik. Ehhez vizsgaljuk a spin-spin kol-

csOnhatast:
H(2) s e, L r2.805—3(rij)a(rij)b e 1 g et e L .
ahol P'% a kétrészecske strtiségoperator, f;; = - = a dipol kélesonhatasi

ij

kernel. Kihaszndlva, hogy utobbi térszeri, szimmetrikus és nyomtalan, a Wigner-
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Eckart-tételt alkalmazva a D-tenzor:

(46)

ahol a vessz§ a Wigner-Fckart-tétel miatt megjelend, my = S maximalis vetiiletiinek
valasztott referencia allapotra, a nulla index a tenzorszorzat kvintuplet dbrazolasa-

nak 0 vetiiletére utal. A nevez6t tovabb alakitva:

~ ~

Tr (13'(2’ [S ® S} 0) — <[S ® S}O>/ - <3S§ - S*2>/ —S25-1)  (47)

Ezutan a particoanalizis eljarésa szerint a kétrészecske stirtiséget felbontjuk a rész-

rendszerek redukalt kétrészecske strtiségoperatorainak osszegére:
A (2
PO =3By (48)
a,b

ahol a, b indexek a részrendszerek halmazéan futnak végig. Ezzel a D-tenzor is par-

ticidkra bomlik:

(P2 [§6 8
D;; = Z(Dab)ij = Zb ! (P;(gs [_Sfj S] 0> (49)

Tovabba meg kell vizsgélni, hogy az egyes izolalt rendszerek D-tenzora (tovabbiak-

ban D) milyen sillyal szerepelnek az egyes particiokban. (46) képlet alapjan

Tr <lf)£)f@] [5' X 5’} 0)

D ). =
(Daa)ij 5,25, — 1) (50)
amibgl (49) felhasznalasaval
_ 8a(285,—-1) =~
(Daa)ij - 5(25 — 1) (Daa)u (51)
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A kolesonhatési tenzor sulyfaktoranak meghatarozasanal hasonléan jarunk el. Itt

viszont figyelembe kell venni, hogy vegyes tagok tiinnek fel a kifejezésekben:

Tr (chg)f” [S ® ,SA'} 0)
(P[50 5] )

1 (P [5.0 5] V={[tue gb]0>’ = (35,5, - ss> — 95,5,  (53)

(Aap)ij = (52)

[gy szintén (49) felhasznalasaval

25,5

m(flab)ij (54)

(Dab)ij =

Ezzel a teljes rendszer D-tenzorat particionaltuk, és felirhatjuk az izolalt részrend-

szerek D-tenzoraval, valamint az A kolcsonhatési tenzorokkal:

25,5
Dij = Z525—1 Z525—1 Aa)i (55)
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5. A szamitasok elvégzése

A szimulaciokat Dr. Gali Adam témavezetém kutatocsoportjanak egyik tagja, Jyh-
Pin Chou végezte. En a téle kapott adatokat értékeltem ki. Bar kisebb cellakra én
is végeztem szimulaciokat, a nagyobb cellaméretek esetén szuperszamitogépeket kell
hasznalni, melyek korlatozott futési idével és hozzatérhet&séggel rendelkeznek. Ezek
miatt sziikséges volt Jyh-Pin Chou segitsége. A szamitédsokhoz a Vienna Ab initio
Simulation Package (VASP) nevii programot hasznaltuk. Ez a szupercella modszert
hasznalo siriségfunkcional elmélet numerikus szamitasokra valé implementaci6ja.

A program sikhullam bazist és PAW moddszert hasznal.

5.1. Altalanos moédszer

Ebben a részben azokat a beéllitisokat emlitem meg, melyek a legtobb szamitas-
ban kozosek. A sikhullam levagasi érték F., = 370 eV volt. Az onkonzisztens
iteraciok megallasi kritériuma: a két egymast kdvetd iteracioban kapott teljes ener-
gia kiilonbsége legyen kisebb, mint 10* eV. A behelyezett hibak kovetkeztében az
atomok nincsenek egyensilyban, a rdjuk haté er6k miatt relaxdlnak. A relaxécio
megallasi kritériuma a kovetkezs: az Gsszes erd legyen kisebb, mint 0,02 eV / A Az
atomok tehat nem maradnak eredeti pozicidikban, a geometriat optimélni kell. Eh-
hez mindegyik szamitasban konjugalt gradiens modszert hasznaltunk, a racsallando
értékét nem optimalizalva. A szamitasokban hasznalt Fermi-Dirac statisztika leva-
gasi szélessége 5 - 107* eV, ami a Born-Oppenheimer kozelitéshez megfelels, kozel
0 K hémérsékletet jelent. A program szimmetrizacidos opciojat bekapcsolva min-
den szamitasnal a teljes toltéssiirtiség, az ionokra hato erck és a fesziiltség tenzor
az adott rendszer térszimmetriajat veszi fel. Az Osszes szamitas PBE funkcionallal

tortént.

5.2. A fizikai modell felallitasa

A dolgozat céljai alapjan, az [111] kristalytani iranyban, kiilonb6zg tévolsagokra
elhelyezett szubsztiticios nitrogén hiba NV™-al val6 kolcsonhatasanak vizsgalatahoz
megfel6 fizikai modellt kell felallitani. Ehhez ismerni kell a perfekt gyémantrécs,

valamint az izolalt rendszerek paramétereit. Végiil fel kell allitanunk egy modellt a
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mindkét hibat tartalmaz6 rendszerre.
A perfekt gyémantracs

A gyémantrics szénatomokbol felépiils, Oy tércsoporti, kétatomos bazisd, lap-
centralt kobos (fcc) Bravais-racsa kristalystruktira. A racsparaméter PBE szami-
tassal optimalt értéke a ~ 3,55 A. A szamitasokban hasznalt egyszerti kobos szu-
percellak racsallanddja a Bravais-cella oldalhossztisdgénak egész szami tobbszorosei
voltak, nevezetesen 3, 4, 5, 6, 7, valamint 8-szorosai. A gyéméant Bravais-celldjanak
méretbeli 6sszehasonlitasat a 4x4x4-es oldalhosszisagn szupercellaval a 4. abra mu-
tatja. A k-pont mintavételezés jelen szamitasokban a nagyobb szupercellak esetén
I pontban tortént, kisebbek esetében a pontossag névelése végett tovabbi pontokat

kellett hozzéadni a szupercella Brillouin-zénajaban.

4. abra. A gyémant lapcentralt kobos Bravais-cellaja és a 4x4x4-es, kobos gyéméant
szupercella ortografikus dbrazolasban. A szénatomokat eziist szinid golyok, a koztiik
1év6 kovalens-tipusi kotéseket eziist szind palcak illusztraljak.

A szubsztitticiés nitrogén hibat tartalmazé gyémaéantracs

A nitrogén szubsztittcios hiba (Ng) egy szénatom helyét foglalja el a racsban,
a gyémant leggyakoribb szennyezgje3®. A Jahn-Teller-effektus®® miatt az egyik ko-
tés mentén elmozdul kozponti helyérdl a tetraéderes szerkezetben, igy a tetraéderes
pontszimmetria megtorik és Cs, lesz a rendszer pontszimmetridja®’. A szimmetria-

miveletek az identitas, a szimmetriatengely koriili 120°-o0s, valamint 240°-os forgatas
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és a szimmetriatengelyt valamint az egyik pontot tartalmazo6 sikra vett tiikrozések.
A szimmetriatengely a kristalytani [111] irdnyba mutat. Esetiinkben az emlitett ef-
fektus nem miikodik, igy kézzel kell a nitrogént kimozditani off-center pozicioba. A
perfekt gyéménthoz képest a valtozas ezen feliil a spin tulajdonsdgokban jelentkezik.
A nitrogén 6t vegyérték elektronnal rendelkezik, alapallapotban S = % spint, igy
ugynevezett spin-polarizalt szamolast kell végrehajtani. A parositatlan elektronjaval
mély donort alkot, egy 1j elektronszintet hoz létre a tiltott sdvban. Ez az elektron
nemkotd palyat alkot a nitrogén és a legkozelebbi szén szomszédja kozott®®. A szim-
metriat kihasznéalva a tovabbiakban a Kohn-Sham allapotokat a megfelel§ irreduci-
bilis karakterekkel jeloljiikk. A 5. &dbra a szubsztiticids nitrogént és donorallapotat
(a1) mutatja gyéméantracsban. Mivel S = %, nulltér-felhasadésrol nem beszélhetiink,

a D-tenzor nulla.

5. dbra. Szubsztiticiés nitrogén hiba gyémantracsban. A lila feliiletek az a; allapot
spinstirtségének lokalizacidjat szemléltetik.
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A nitrogén-vakancia hibat tartalmazé gyémantracs

A nitrogén-vakancia hibapar egymas mellett 1é6v6 szubsztiticios nitrogénbdl és
vakanciabol épiil fel. A rendszer pontszimmetridja Cs,, a nitrogént és a vakanciat
Osszekotd tengelyd!®. A nitrogén és a kirnyezé szénatomok a vakanciatol kifelé re-
laxalnak®’. A szimmetria tengelye a kristalytani [111] irAnyba mutat. A rendszer
geometriajat az 6. abra, szimmetridjit a 7. &dbra mutatja. A semleges NV° egy
kozeli Ng donortol nyerhet negativ toltést??. A kétféle toltésid hiba koncentacio-
aranyat a kristalyban a szubsztiticios nitrogének és vakancia parok (Vs) koncent-
racivjanak ardnya szabja meg?l. Szamos elvégzett mérésbél kideriilt 424344 hogy
az NV~ hiba S = 1 spin triplet alapallapoti. A hiba elektronszerkezetét csoport-
elméleti megfontolasok alapjan lehet modellezni*® 6. A hibak megtorik a kristaly
transzlacio-szimmetriajat, igy leirdsukhoz lokalizalt allapotokat kell hasznalnunk,
melyeket a hiba pontszimmetridja hataroz meg. Szoros kotés kozelitésben a gyé-
mantracsban a szénatomok sp® hibrid pélyakkal alakitanak ki tetraéderes szerkeze-
tet. A vakancia szomszédjai esetében ezek a o kotések felszakadtak, tgynevezett
logd kotések mutatnak a vakancia irdnyaba. A vakancia harom szén szomszédja,
valamint a nitrogén egy-egy 16g6d kotést ad. Ennek a négy 16g6 kotésnek a rendszer
pontszimmetridjanak megfelel§ linedris kombinacidja adja a hiba koriili egyelektron
allapotokat. Ezek koziil kett6 teljesen szimmetrikus allapot: ai(1) és aq(2), kettd
pedig degenerélt allapot: e, és e,. Mivel a nitrogénnek egyel tobb elektronja van
és ezen feliil a hiba egyszeresen negativ toltést, osszesen hat elektron lokalizalodik
a ponthiba koriil. Ezek tgy toltik be az el6bbi egyelektron szinteket, hogy a rend-
szer 3 A, triplet alapallapotban legyen. Alapallapotban az alacsonyabb energidjia®’
a; szintek teljesen betoltottek, az e szinteken egy-egy elektron talalhatd. Az aq(1)
szint a vegyérték savban, mig az a;(2) mélyen, az e,, e, allapotok valamivel maga-
sabban a tiltott savban helyezkednek el3°. Ezek alapjan spinpolarizalt szamitast kell
végezni, egyszeresen negativan toltott rendszerrel. A nulltér-felhasadas a tokéletes
Cs, szimmetria miatt tisztan axidlis (£ = 0). Az mg = 0 és az mg = £1 allapotok

elkiilontilnek. A kiils§ magneses tér az utobbit is felhasitja.
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6. abra. Nitrogén-vakancia hiba gyéméantracsban. A vakancia helyét narancs szind
goly6, a szimmetriatengelyt piros vonal jeloli.

7. bra. Nitrogén-vakancia hiba gyémantracsban, a szimmetriatengely [111] irdnya-
bol nézve. Az abran megfigyelheté a haromfogasa forgasszimmetria, valamint a
nitrogén-szén kotések és a tengely sikjaban a tiikdrszimmetria.
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A nitrogén-vakancia hibat és szubsztiticiés nitrogént tartalmazd gyé-

mantracs

Mivel jelen dolgozatban csak a kélcsonhatasok hibatavolsag fliggését vizsgaljuk,
ezért a hibakat az [111] tengely mentén helyezziik el. Ezzel a lehetd legjobban elke-
riiljiik a hibak kozti direkt kdlcsonhatast, amit a hullamfiiggvények atlapolodasakor
tapasztalunk. Az NV~ hibat a szupercella sarkdba, az Ng-t az [111] irAnyban kiilon-
b6z6 tavolsagokra helyezziik egészen a cella kozéppontjaig. Ezekben a rendszerekben
a hibatavolsagok a kovetkezéek: 4,27 A, 6,26 A, 10,41 A, 12,40 A, 16,56 A, vala-
mint 18, 39 A A szupercella oldalhosszlisdga ezekben a szamitasokban 21,33 A A
hibék relaxécioja az [111] irAny mentén tortént. Emiatt a cella kézepén 16v6 Ng kis
mértékben kimozdul a kozéppontbol. Az elektronszerkezet vizsgalatahoz 28,44 A
oldalhosszusagu szupercellat hasznaltunk, melyben a szubsztiticios nitrogén a cella
kézepén helyezkedett el, igy a hibatavolsig ebben az esetben 24,63 A volt. Az
NV~-Ng egyiittes rendszerben a tiltott sav tartalmazza a NV~ hibaallapotai és az

Ng donorszintjét. A rendszer Gsszspinje S = %
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6. Eredmények

6.1. A kvantummechanikai szimulaci6k eredményei

Az elektronszerkezet-szamitasok eredményei

A spinpolarizalt PBE szamitasok elektronszerkezetre vonatkoz6 eredményeit az izo-
1alt NV~ hibat, valamint az izolalt Ng hibat tartalmazo, 28,44 A oldalhossztsaga
gyéméant szupercelldban az 1. tablazat mutatja. Lathato, hogy az egyes spincsa-
torndkban az energidk és betoltési szamok kiilonbozéek. Az izolalt rendszerekre
kapott eredmények megegyeznek az el6z6 fejezetben taglalt varakozasainknak, attol
eltekintve, hogy az NV~ e,, e, allapotai nem teljesen degeneraltak. Ez a jelenség
csupan technikai természet, ugyanis a cella til nagy mérete miatt a program nem
tudja a szimmetrizacot elvégezni, ezért ezek az allapotok felhasadnak. A felhasadés
mértéke ezred elektronvolt nagysagrendid, ami a numerikus hiba nagysagrendjébe
esik. Az NV7™-Ng egyiittes rendszerre vonatkozé szamitasokat a 2. tablazatban
foglaltuk Gssze. Az egyiittes elektronszerkezet az izolalt rendszerek energiaszintjei-
nek GsszetevGdését mutatja a szintek egymas kozti energiakiilonbségének megtartasa
mellett. Az egyetlen valtozas az elektronszintek egységes, néhany szézad elektron-
voltos tolédasa. A degenerélt szintek felhasadasa itt is csak technikai probléma

eredménye, a felhasadas mértéke szintén a numerikus hibaval 6sszemérhetd.

Izolalt rendszerek
« spin [ spin
allapot | E-VBM (eV) | betoltottség | E-VBM (eV) | betoltottség
NV~ hiba
ay(2) 0,95(8) 1 1,53(2) 1
€ 2,16(9) 1 3,43(9) 0
ey 2,17(6) 1 3,44(6)
Ng hiba
aq 2,49(7) 1 3,60(3) 0

1. tablazat. A nitrogén-vakancia hiba, valamint a szubsztiticios nitrogén hiba ko-
riil lokalizalt, a tiltott sivban talalhato allapotok energiai 28,44 A oldalhosszusagi
szupercellaban a vegyérték sav maximumhoz (VBM) viszonyitva.
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NV~ + Ng
« spin [ spin
allapot | E-VBM (eV) | betoltottség | E-VBM (eV) | betoltottség
NV~ hiba koriil lokalizalt allapotok
ai(2) 0,93(4) 1 1,49(6)
€ 2,14(8) 1 3,40(3) 0
ey 2,15(0) 1 3,40(4) 0
Ng hiba koriil lokalizalt allapot
ay 2,46(4) 1 3,56(2) 0

2. tablazat. A nitrogén-vakancia hiba és az [111] irAnyban mellé helyezett szubszti-
tacios nitrogén koriil lokalizalt allapotok energiai 28,44 A oldalhosszasagi szuperc-

ellaban, 24,63 A hibatavolsag mellett.
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8. abra. A hibaallapotok spinstriiségének abrazolasa 0,001-es izoértékid feliiletek-

kel. A szupercellak sarkainak metszeténél a nitrogén-vakancia hiba nitrogénje, a
szupercella kdzepén a szubsztitlicios nitrogén lathato.
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A 8. abran szemléltetjiik a hibaallapotok lokalizacidjat. Lathatoan az Ng-hez
tartozo allapot az [111] irAnyban, mig az NV~-hoz tartozo allapotok arra merdle-
gesen terjednek ki. A jelenlegi elrendezésnél a hullamfliggvények atfedése, és igy a
hibaallapotok direkt kolcsonhatasa a lehets legkisebb. Ezért lehet joggal beszélni a

hibék particionélasarol.

6.2. A D-tenzor szimitasok eredményei

A D-tenzor szimulaciok eredményeit az B és C fiiggelékek tartalmazzak. A D pa-
raméter értéke a kiséleti adatokkal jo egyezést mutat a 21,33 A oldalhosszisagt
szupercella esetén. Ezen cellaméret esetén vizsgilhatjuk az egyiittes rendszert az
(5 — 18) A hibatavolsagok tartoméanyan. Ez az a cellaméret, ahol a D-tenzor szami-

s .

tdsoknél hasznalt hibatavolsagokat a 9. abra szemlélteti.

9. abra. 21,33 A oldalhosszusagu szupercellaban a szubsztitticios nitrogének pozicioi
az [111] irAny mentén.
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6.3. A negativan toltott nitrogén-vakancia hiba mint kvantum-

mérdeszkoz

A 4.6 fejezetben foglaltak alapjan, az NV~ hiba mérGeszkozként valé hasznalatahoz
meg kell hataroznunk az A kdlesonhatési tenzort. Esetiinkben két particiora bontjuk

a rendszert, igy a (55) képlet a kovetkezképp irhato:

D.. — SN\/(ZSNV — 1) ~ 2SNVSNS

Yo 828 -1) (Dnvav)is + S(25 1) [(Axvng)ig + (Ansxv)is] — (56)

ahol tudjuk, hogy Sxv =1, Sxg = %, S = % Felhasznéltuk, hogy kolesonhatasi ten-
zorok particiora szimmetrikusak, és (Dyg xs)i; = 0. Igy a fenti egyenletet atrendezve
és a particio-indexeket a tovabbiakban elhagyva

_ SDij_Dij (57)
A rendszerek nulltér-felhasadasat vizsgalva mind izolalt, mind egyiittes esetben azt
tapasztaljuk, hogy a D-tenzor legnagyobb sajatértékéhez tartozo sajatvektor [111]
iranyt. Ez hatarozza meg a kvantalasi tengelyt, amit jeloljiink z-tengellyel. A fentiek
a rendszer Cs, szimmetridja esetén igazak, és a relaxaciok hatasara a fGtengely

iranyok csak elhanyagolhaté meértékben valtoznak. Igy a szubsztiticios nitrogén

hatasat az NV~ Hamilton-operatordban megjelens kolesonhatéasi taggal irhatjuk le:
[:[kh R (SNV> A <SNS> (58)

ami Ng adott spinvetiilete mellett a spektrumban egy effektiv kiils6 magneses térnek

megfelel§ felhasadast eredményez, megsziintetve az NV~ m, , = 1 allapotainak

degeneraciojat:
Ein(msyy ) = <Hkh> = Mgy, Besr (59)
AE = Ekh(mSNv = 1) - Ekh(mSNv = _1) = 2By = A.. (60)

ahol a felhasadast jellemz§ effektiv teret Hz egységekben értjiik.
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6.4. A pont-pont rendii magneses dip6l kolcsonhatas

A mégneses pont-pont rendi dipol kolesonhatés (a tovabbiakban pontdipol kéleson-

hatés) két spin kozott az alabbi alaku:

2
Hy = —L— (3W3@r2 — 3(3Wr)(8?r)) (61)

4o?rd
ahol r a helyvektorok kiilonbsége, § = %, g az elektron g-faktora, a a finomszer-

kezeti dllando. Most a parositatlan elektronok kélcsénhatésa a betdltott palyakkal

elhanyagolhato, igy g = 2,023.

2

Hy = - 527«% (31M8® — 350053 cos? ) (62)

ahol 6 az r z-tengellyel bezéart szoge. Ez alapjan meghatarozhatjuk a pontdipol

energiat a maximalis vetiiletd referencia 4llapotban:

2 2 2
g a(D)a@) _ aa1) a2 o0 9 1 —3cos* 0
1023 <s S 3578 cos 0> =17 3

Ess = 5(1)5(2) (63)

2

ahol <§9>§9>>’ = SWSO) valamint (303®) = L <(§<l> +3@)7 = (30)° - (g<2>)2>’

SMSA) Utébbinal kihasznaltuk, hogy a kiilonbozé indext spinoperatorok kommu-
talnak. A D-tenzor sajatértékeivel valo dsszehasonlitdshoz egy 6sszefiiggést kell meg-
hataroznunk a fent megadott Eg, valamint a D.. mennyiségek kozott. A rendszer

Osszspin-operatorat hasznilva az energia kifejezése:

~9Q / o
E = <D (52 — %)> = gDzz% (382 — 8% = MDZZ (64)

A keresett Osszefiiggés a fentiek alapjan az egyes alrendszerek pont-pont rendi dip6l

kolesonhatasanak megfelels A9 ertekre

. 2
Aldied) -~ B 65
vagyis esetiinkben S = %—re
. 2
A(z(ilp()l) = gEss (66)
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6.5. Szubsztiticids nitrogén hatasa az NV~ ODMR spektru-

mara

Ebben a fejezetben azt szeretnénk vizsgalni, hogy a periodikus rendszerben az egyes
particiok kozotti spin-spin kolesonhatas hogy viszonyul a pontdipdl kélecsonhatashoz.
A particionalés targyalasakor lattuk, hogy a periodikus spinrendszer D-tenzora fel-
bonthat6 az egyes particiok bels§ D-tenzoranak és a particiok kozotti kdlesénhatasi
jarulékok osszegére. Utobbiak egyik eleme a pont-pont rendi dip6l kolesénhatas.
Ahhoz, hogy a particidok kozotti kdlcsonhatast meghatarozzuk, eliminalnunk kell a
belsé D-tenzor jarulékokat, amelyek minden vizsgalt rendszerben azonosak. Fel-
hasznaljuk azt az esetet, amikor az Ng a cella kdzepén, az NV~ hibatol 18,39 A
tavolsagban helyezkedik el. A lokalis relaxaciot elhanyagolva a rendszer kobos szim-
metridja miatt a pontdipol kolesonhatas zérus. Az ehhez a rendszerhez tartozo
DXmP) — 413,787 MHz értéket levonva a tobbi Ng pozicional szamolt rendszer D,
értékébdl a belso tagokat kiejtettiik. Valoban csak ezeket, ugyanis belathato, hogy a
magasabb multipolus rendek is zérus jarulékot adnak a kdlesénhatésba, és ebben az
esetben a hullamfiiggvények atlapolédasabol ereds direkt kolesonhatéas is elhanya-

(komp) ¢ tékek mar csak

golhato. A fenti algoritmus alapjan elsallt A,, = D,, — Dz,
a particiok kolecsonhatésabol erednek. Ezeket hasonlitjuk Gssze az NV~ és a kor-
nyez$ szubsztiticios nitrogének masodszomszédokig szamolt Osszesitett pontdipol
kolcsonhatasabol meghatarozott Az, (iph) ¢ rtekekkel. A szamitott adatokat a 3. tab-

lazat tartalmazza, és a 10. abra szemlélteti. A tobbi szamitasi adatot a B, valamint

C fiiggelékben kozlom.

d (A) | By (MHz) | ASPY (MHz) | D.. (MHz) | A.. (MHz)
427 | -126,353 -84,235 359,468 -54,319
6,26 -39,227 -26,151 321,719 -92,068
10,41 6,722 4,481 415,065 1,278
12,40 2,921 1,947 407,741 -6,046
16,56 0,198 0,132 416,353 2,566

3. tablazat. A d hibatévolsag mellett szamolt F,, Osszesitett pontdipol kélcsonhatasi
energia, az abbol szamolt A4 D_tenzor jarulék, a D,,, valamint abbol szamolt
A.. kolcsonhatéasi jarulék értékeinek osszefoglalasa.
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10. abra. A spin-spin kolcsonhatéasbol szarmazé kolesonhatasi tenzor komponens
(A..) és a pont-pont rendd dipol kolesonhatasbol szamitott (Aii“")”) komponens

osszehasonlitasa a hibatévolsag fiiggvényében.

Az adatokbol megallapithato, hogy 10 A f516tt a spin-spin kolesénhatas eréssége
megkozeliti a pontdipolét és a konvergencia a hibatavolsag novekedésével egyértel-
miien megallapithato. 20 A f6lott az eltérések valoszintleg MHz nagysagrendet nem
haladjak meg, igy ebben a tartomanyban a pontdip6l kozelités alkalmazhaté az NV~
ODMR spektrumban tapasztalhato, a kornyez6 szubsztiticios nitrogének altal oko-
zott felhasadas leirasara. A (10 — 20) A tartomanyon viszonylag kozeli értékeket
kaptunk, de a szdmitasi eredmények arra utalnak, hogy a pontszerd dip6l-dipol kol-
csonhatas kozelités MHz-nél nagyobb eltérési hibat okoz. Ennek pontos mértékének
meghatarozasa tovabbi szamitasokat igényel. Itt fontos hangsilyoznunk, hogy a vi-
lagon elGszor a témavezet6m kutatocsoportja fejlesztett ki sikhullam bazison alapuld
nulltér-felhasadést szamitoé programot, és még tovabbi tesztekre van sziikség a nu-
merikus pontossag meghatarozasara. Ezen a tartomanyon az eltéréseket a magasabb
multip6l rendek okozhatjak. A 10 A alatti tartomanyban nagy eltéréseket tapasztal-
hatunk. Itt nem hasznalhatjuk az A.. értékekbdl kapott nivofelhasadast az ODMR
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spektrum jellemzésére. Ebben az esetben a ponthibdk hibaallapotainak hullamfiigg-
vény atlapolodasa altali effektusok dominélnak. A fenti 4llitasok igazolasa végett
az egyes hibatavolsagi rendszerekben kirajzoltuk a spinstriség 0, 0001 izoértékéhez
tartozo feliilleteket. Ezek a 11.-15. &dbrakon lathatok. A 11. és 12. abrak megerd-
sitik, hogy a 10 A alatti tartomanyban a hibaallapotok spinstrtségei kozott nagy
atfedés tapasztalhato, mig a tobbi Abran ilyen nem lathaté. A spinsiirtiségek alakjan
pedig az latszik, hogy a dip6ltél magasabb rendi jarulékok is szerepet jatszanak a
spin-spin kolcsonhatasban. Ezek mellett arra is magyarazatot kaphatunk, hogy az
adatokban jelentkezG alternald elGjelt eltérés a pontdipdl kozelitéstél milyen jelen-
ségnek koszonhets. A szubsztitucios nitrogén a gyéméantracs [111] tengelye mentén
elhelyezkedd racspontok helyzete miatt egy-egy racspontot tavolodva az NV ™-t6l
felvaltva relaxal annak irdnyaba és ellentétesen. Mivel a szubsztiticios nitrogén
hibaallapota a relaxacio6 iranyaval ellentétesen terjed ki jobban, ezért a stirtiség atfe-
dések is a relaxacioval valtoznak. Az adatok fenti valtakozésat tehat a gyémantracs
és a szubsztitliciés nitrogén sajatossigai okozzék és nem numerikus zaj. Azt a fontos
megallapitast tehetjiik, hogy - szemben az egyszert dipol-kozelitésbsl adodo képpel
- az NV~ és Ng spinek kolesonhatasa nem szigorian monoton csokkend fliggvénnyel

irhato6 le a két hiba tavolsaganak névekedésével az 1 — 2 nm tartoményban, hanem

11. abra. A 4,27 A hibatavolsagu rendszer 0,0001 izoértékéhez tartozo spinstirtiség
feliiletei. Az abra fels6 részén az NV, mig also6 részén az Ng hibaéllapotait lathatjuk.
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12. abra. A 6,26 A hibatavolsagua rendszer 0,0001 izoértékéhez tartozo spinstirtiség
feliiletei. Az abra felsG részén az NV, mig als6 részén az Ng hibaéllapotait lathatjuk.

13. abra. A 10,41 A hibatavolsagu rendszer 0, 0001 izoértékéhez tartozo spinstriiség
feliiletei. Az abra felsé részén az NV, mig als6 részén az Ng hibaéllapotait lathatjuk.
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14. dbra. A 12,40 A hibatavolsagu rendszer 0, 0001 izoértékéhez tartozo spinstriiség
feliiletei. Az abra felsé részén az NV, mig als6 részén az Ng hibaéllapotait lathatjuk.
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15. abra. A 16,56 A hibatavolsagu rendszer 0, 0001 izoértékéhez tartozo spinstriiség
feliiletei. Az abra felsé részén az NV, mig als6 részén az Ng hibaéllapotait lathatjuk.
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7. Osszefoglalas

Negativan toltott nitrogén-vakancia hiba és szubsztitliciés nitrogén spin-spin kol-
csOnhatasat vizsgaltuk gyémantban. Meghataroztuk az izolalt NV~ hibat tartal-
mazo6, kiilonb6z6 méretd szupercelldk esetén a nulltér-felhasadas D paraméterét és
a kisérleti eredményekkel j6 egyezést kaptunk. A mindkét hibat tartlamzo szu-
percella esetén a vilagon els6ként vizsgaltuk a hibak spin-spin kélcsonhatasanak és
pont-pont rendi dipo6l kélesonhatasanak viszonyét a hibatavolsdgok fiiggvényében.
Az eredményekbdl megallapitottuk, hogy 2 nm-nél nagyobb hibatévolsagok esetén
a kolcsonhatéas jellemzésére hasznalhatd a pontdipol kozelités, igy az NV~ ODMR
jelében a felhasadas a kdlcsonhatasi tenzor komponenseibgl szamithaté. Az 1-2 nm
tartomanyon még tovabbi vizsgalatok sziikségesek a magasabb multipdl kélesonha-
tasok figyelembevételével. 1 nm alatt a pontdipdl kozelités nem hasznalhato. Ezen
tartomanyon a hullamfiiggvények atlapolodasabol szarmazo eltérések nem elhanya-
golhatboak. Ezek kiilonosen fontos j tudoményos eredmények abban a tekintetben,
hogy az NV~ magnetométer alkalmazasaiban az NV~ hiba a gyémant feliiletétsl
0,5 — 2 nm tavolsagra helyezkedik el, ahol a fenti jelenségek a célzott molekula vagy
és nem hasznalhatoak egyszerd félklasszikus modellek. Dolgozatom sorédn a szami-
togépes szimulaciok kiértékelésével Uj tudomanyos eredményekhez jarultam hozza.
A kapott erdemények alapjan a jovében a ponthibak spinallapotainak spin-spin kol-
csonhatéson keresztiil torténs manipulalasat és az NV~ ODMR jelének vizsgélatan

alapulo feliileti spin szenzor alkalmazéisat érdemes tanulmanyozni.

39



Koszonetnyilvanitas

Koszonom témavezetsimnek, Dr. Gali Adamnak és Dr. Bodrog Zoltannak a TDK
dolgozatom elkészitésében nyijtott segitségiiket, ttmutatisaikat és hasznos tanécsa-
ikat. K6szonom Dr. Jyh-Pin Chou-nak a szimulaciok elvégzésében nytjtott munka-

jét.

40



A. A sajat didkkori kutatémunka bemutatasa

A témavezetSimtsl kapott kutatési feladatom a negativan toltott nitrogén-vakancia
hiba és szubsztitiicios nitrogén spin-spin kolesonhatasdnak vizsgélata volt a gyé-
méantban elvégzett kvantummechanikai szimulaciok kiértékelésével. A feladatom
arra irdynult, hogy a nitrogén-vakancia hiba méréeszkozként valo alkalmazasaban
a hibatavolsdgok fliggvényében a nitrogén vakancia ODMR spektruméanak felhasa-
dasanak joslasara alkalmazott pon-pont rendi dipél kozelités mennyiben tér el az
ab initio szdmitasokkal kapott eredményektsl. Ezzel becslést lehet adni a kvan-
tummechanikai szamitasok sziikségességének hibatavolsag tartoméanyara. Az izolalt
nitrogén-vakancia hibaval végzett szimulaciok D-tenzor eredményei alapjan megha-
taroztam azt a szupercella méretet, ahol a hiba izolaltnak tekintheté és D paramé-
tere a kisérleti adatokkal jo egyezést mutat. Az ezen cellaban elhelyezett szubszti-
thiciés nitrogén és a nitrogén-vakancia hiba tavolsaganak fliggvényében a rendszer
D-tenzoranak elemzését végeztem. Ehhez Dr. Bodrog Zoltan témavezetém D-tenzor
particionalasi elméletét hasznaltam. Ennek segitségével az egész rendszert leird szi-
muléciés eredményekbdl kinyertem a hibak kolesénhatésara vonatkozo jarulékokat.
Ezeket a pontdipél kolcsonhatassal valo kozelitésre alkalmazott particionalas elvég-
zése utan a kapott eredményekkel Gsszehasonlitottam. Az eredmények értelmezését
a hibékra lokalizalt allapotok spinstirtségének abrazolasaval végeztem. A kapott
eredmények f6ként a nitrogén-vakancia hibéval torténé pasztazoé magnetometriaban
jelentGsek, mivel azok a gyakorlatban elérni kivant hibatavolsadgok esetén az angst-

rom felbontas eléréséhez az ab initio szdmitasok sziikségességét josoljak.
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B. A D-tenzor szamitasok eredményei izolalt NV—

hibara

L (A) | D,, (MHz) | D (MHz)
10,66 1911 2867
14,22 2000 2999
17,77 2058 3087
21,33 2090 3135
24,88 2040 3060

4. téblazat. A D-tenzor szdmitasok eredményei izolalt NV~ esetében. L a szupercella
oldalhossza, D,, a D-tensor [111] irdnyu sajatvektorahoz tartozo sajatértéke, D=

gDzz az axialis nulltér-felhasadas paramétere.

C. A D-tenzor szamitiasok eredményei NV -Ng hi-

baparra

d (A) | D.. (MHz)
4,27 | 359,468
6,26 | 321,719
10,41 | 415,065
12,40 | 407,741
16,56 | 416,353
18,39 | 413,787

5. tablazat. A D-tenzor szamitasok eredményei izolalt NV ~-Ng hibapéar esetében. d
a hibatavolsag az [111] irAny mentén, D,, a D-tensor [111] irAnyu sajatvektorahoz
tartozo sajatértéke. A szamitasok 21,33 A oldalhosszusagt szupercelldban tortén-
tek.
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