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Kivonat

A kvantumosszefonodas egy nagyon fontos, és mai napig aktivan kuta-
tott teriilet, ahogy erre a 2022. évi fizikai Nobel-dij kiosztasa is ramutatott.
A kubitek viselkedésének tanulményozéasa innovativ perspektiviakat nyitott,
melynek hossz tavon jelentds tehnologiai és technikai vonatkozasai varhatok.
Szamos lehetséges platform koziil a kutatasomban egy kontrollalhat6é kvantum-
mechanikai rendszert, az egyes félvezetSkben fellelhets ponthibék dltal alkotta
kubitet vizsgaltam. A megfigyelt félvezets kristaly bor-nitrid volt (BN). A
boér-vakancia centrumbdl és az azt koriikvevd magspinekbdl felépiil§ sokspines
rendszer egzakt id6fejlgdését szimuldltam numerikus dton. A csatolt sokspin
rendszer koherens tulajdonséigait figyeltem meg. Ismert, hogy ha a rendszert
mikrohullamu tartoményba esd elektromagneses hullammal gerjesztjiik, akkor
tovabbi jelenségek lépnek fel, amelyek koziil a magneses rezonanciat igyekez-
tem felderiteni. Kiilonb6z6 frekvenciaju és amplitiid6ji magneses térek ha-
tasat figyeltem a koherencia jelenségekre, és megprobaltam valaszt adni arra,
hogy lehetséges-e a spineket 6sszefonddott allapotba helyezni, ezaltal a kohe-
renciaid6t potencialisan megndvelni. A szimulécidk soran a statikus magneses
tér nagysagat is valtoztattam. A dolgozat egy maésik célja, hogy a koherencia-
id6re vonatkozoé ellentmondésos kisérleti eredményekre - melyek kdzott jelentés

nagysagrendi eltérés adodott - magyarazatot adjon.
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1. Bevezetés

Az alacsony dimenzios kondenzalt anyagok fizikaja egy hatalmas kutatési tertilet,
amely napjainkban is rendkiviil gyorsan fejlédik. Kiilonosen fontosak ezen a te-
riileten az ugynevezett van der Waals heterostrukturak,|3| amelyek kiilénboz6 tu-
lajdonsagu alacsony dimenziés anyagok rétegeibdl épiilnek fel. Ezeknek a nano-
méteres 1éptéki strukturdknak a vizsgalata, illetve a benniik megfigyelhets jelen-
ségek tanulméanyozésa olyan 1j mérdSeszkozok kifejlesztését igénylik, amelyek nagy
térbeli felbontoképességgel rendelkeznek.|12] Félvezets anyagokban el6forduld szer-
kezeti hibaik altal megvalositott kvantumbitek - példaul a gyémantban fellelhetd
NV centrum|1] - figyelemre méltod képességeket mutattak a nagy felbontési kvantu-
mos érzékelés teriiletén.[11] A legtijabb kutatési iranyzatokban azonban rétegelt van
der Waals télvezetSk altal megvalositott ponthiba kvantumbiteket vizsgéltak, mint
lehetséges atomi felbontoképességii mérési eszkozt.[12] A hexagonélis bor-nitridben
(hBN) létrehozhat6 negativan toltott bor-vakancia centrum (VB centrum) a jelenleg
ismert egyetlen olyan atomi szerkezet, amely spin kvantumbitként funkcionalhat két-
dimenzios anyagokban.|4, 8, 5] A VB centrumokat tartalmazo bor-nitrid anyagban
érzékelésre alkalmas atomi vékony folidkat valésitanak meg, amelyek akar nanoesz-
kozokbe is integralhatok. Egy ilyen alkalmazast illusztral az [I.I} &bra, ahol egy
ferromégneses CrTey vékonyréteg magneses terét mérték meg egy rateritett hBN
vékonyréteg és a benne talalhatdo VB centrumok segitségével.|7]

Kvantum jelenségeken alapul6 érzékelés esetén nagyon fontos szerepet tolt be a
mérést megvaldsité kvantumos eszkoz koherens tulajdonsiga. Esetiinkben a kvan-
tumbitek allapotait a bor-vakancia elektron spinje adja, amely érzékenyen reagal
a magneses tér véiltozasaira. A mérendd tér mellett azonban szdmos maés effektus
is befolyésolja az elektron spint, mint példaul az anyag racsszerkezetében megta-
lalhatd magspinek, amelyek a spin-spin hiperfinom interakciéon keresztiil csokkentik
az elektron spin koherenciaidejét. Az elmult évek soran szémos mérés tortént a VB

centrum koherenciaidejével kapcsolatban, amelyek ellentmondé eredményekre vezet-
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1.1. abra. Hexagonélis bor-nitridben létrehozott bor-vakancia altal megvalositott
érzékels folis mérés. (a) Egy CrTes-pehely optikai képe (sotét régio), amelyet lefed
egy hBN pehely (z6ld). (b) Fotolumineszcencia kép a CrTe, pehelyrdl. (c) Vazlat az
CrTey szort magneses térrdl (lila vonalak). A hBN-ben talalhaté kvantumérzékelSk
mérik az magnese tér vetiiletét, amint azt a piros és kék arnyékolas abrazolja. (d)

A CrTey pehely magneses tértérképe (AB,). ||

tek. Elméleti szamitasok és bizonyos kisérletek azt mutatjék, hogy a koherencia idé
(T3) nem haladhatja meg a 80 ns-os értéket@], mig mas jelents fontossagi méré-
sekben akar 10 ps-ot is meghalad6 koherencia id6t mértek. Mivel a VB centrum
koherencia tulajdonsiga kozvetlen hatassal van a fent emlitett alkalmazésokra, igy
az irodalomban tapasztalt ellentmondésok feloldasa, illetve a tényleges koherencia
id6 meghatarozéasa a kutatési teriilet egy nagy jelentGséggel bir6 megoldatlan prob-
léméja.

A tudomanyos diakkori munkam egy kiemelt fontossagi tudoméanyos kérdés meg-
valaszolasara Osszpontositott: Tobbspines effektusok okozhatjik-e a VB centrum
koherencia idejének a megnovekedését? A kérdés megvalaszolasa érdekében feltaro
kutatasokat folytattam egy valosdghti, négy spint - egy triplett elektron spint, illetve
harom nitrogén magspint - tartalmazo rendszer kiilonb6z6 frekvenciaju és ampliti-
d6jia mikrohullami gerjesztésének a hatésara megfigyelhet6 jelenségek korében. Fon-
tos megemliteni, hogy a teriileten gyakran alkalmazott, tigynevezett rotating wave
(forgo hullam) kozelitést én nem hasznaltam. A szimulaciok soran a rendszer egzakt

idofejlodését végeztem el egy félklasszikus modellben numerikus modszer segitségé-



vel. A mikrohullamhosszu gerjesztés hatasara a jelenségek egy szines palettaja valt
megfigyelhetévé, gy mint a Rabi oszcillacio, a mikrohullamia gerjesztés hatésara a
rezonanciagorbék kiszélesedése, rezonancia csticsok eltolodasa, illetve Osszeolvadasa,
valamint a tobbfotonos elnyel6dés jelensége. Ezeken feliil megvizsgéltam a magspi-
nek hatasat a rezonancia effektusokban. A dolgozatomban megmutatom, hogy a
magspinek jelenlétében tiltott elektron spin atmenetek is megengedetté valnak, il-
letve, hogy a magspinek is koherens oszcillaciot mutatnak a rendszer mikrohullamu
gerjesztésének hatasara. Ez utobbibdl arra kovetkeztiink, hogy a magspinek, ame-
lyek koherencia ideje altalaban joval hosszabb mint az elektron spinek koherencia
ideje, okozhatjak a teljes rendszer koherencia idejének a megnovekedését és ez akar

az irodalomban kozolt ellentmondé eredmények magyarazatéul is szolgalhat.



2. Elméleti hattér

A TDK munkdm soran szamos olyan tudast igénylé témakor meriilt fel, amelyek
a regularis kvantummechanika 6ra anyagan tilmutattak, igy ezeket - az elméleti

alapokat egybefoglalva - egy fejezetbe gytjtottem.

2.1. A striiségoperator

A dolgozatban vizsgalt tobbspines rendszert kevert éllapotokkal tudjuk helyesen
leirni, ezért a strtiségoperatoros formalizmust hasznaltam a numerikus szimuléciok

soran, amelyet alabbiakban ismertetek.

2.2. A strtiségoperator bevezetése

A kvantummechanikdban, mint minden mas tudomanyteriileten nagyon fontos a ma-
tematikai eszkoztar, és annak helyes hasznélata. A kvantummechanikidban a vizsgélt
rendszer allapotaira egy Hilbert-tér elemeiként tekintiink. Az allapot terén, avagy
az adott Hilbert-téren értelmezhetiink operatorokat. A hermitikus operatorokkal
fogjuk reprezentélni a fizikai mennyiségeket. Hermitikus operéator lesz példaul az
Hamilton-operator vagy az impulzus is. A Hilbert-tér vektoraira (|¢)) € H), és
a rajtuk értelmezett operatorokra a Dirac jelolést fogjuk hasznalni, ahol definicid
alapjan [¢)T = (1. Konvencit szerint az dsszes vektora a Hilbert-térnek normalt

lesz:

W) = ¥l = 1. (2.1)

Ha vesziink egy tobbrészecske rendszert, akkor az egyes részescskékhez tartozo Hilbert-
terek tenzorszorzata fogja megadni a teljes rendszert a kovetkezé moédon: Hi®@Hy =
H. Ekkor értelemszertien az egyes allapotok felirhatoak, mint H 3 [¢) = [¢h1) ® |hy);
1) € Hus |ih2) € Ha.

Nyilt kvantumrendszerek fizikdjaban a Hilbert-tér |¢) allapotait nevezziik tiszta
allapotoknak [10]. Ugyanakkor, gyakran dolgozunk tgynevezett kevert allapotokkal
is, ahol a megfigyelt rendszer tobb allapotvektorral is jellemezhetd (|¢)). Ezekhez

az allapotokhoz rendelhets egy-egy ¢; > 0 valdszintiség, amely meghatéarozza, hogy



a rendszer mekkora valoszintiséggel tartozkodik az egyes allapotokban. Igy a rend-
szeriink allapota a {q;|1;) }i*, halmazban szerepel. Ekkor, ha egy mérést végziink a

rendszeren, akkor a kévetkezd modon alakul a rendszer:

, ¥7)
Y1) — My|th) = : 2.2
) — Ml = 1L 22
ahol az M, a méréshez tartozé mérési operator. py; = <1/)l|M,IMk|1/}l> lesz a valoszi-

niisége annak, hogy & lesz a kimenetel a |1);) allapotban. Tekintettel arra, hogy a
pri-k valoszintiségeket jelentenek, ezért az Osszegliknek eggyel kell egyenléenek len-
nie, tehat ilyenkor a mérési operdtorokra vett szummaéja a Hilbert-téren értelmezett
identitas operatort kell kiadnia: ), Mng = 1y.

Ha nem ismerjiik azt, hogy melyik allapotban volt kezdetben a rendszer, akkor csak
azt tudjuk, hogy akkor is a {q¢;)}Y, halmaz eleme kellett legyen. Ekkor ezt is

figyelembe véve a k kimenetel valoszintisége a kovetkezSképpen alakul:

N
= ZQZ "Dk = (2.3a)
I=1

=2

Z (| M M opy) = (2.3b)

MM, (Z %Wﬂ(%l)] - (2.3¢)

A (2.3c) egyenletet konnyen le tudjuk egyszertsiteni, ha bevezetjiik a kovetkezst:

=Tr

N
Z ) (.- (2.4)
Igy pi-t leird egyenlet alakja:

A p operétort sidriségoperdtornak nevezziik, amely ugyanigy jellemzi az adott alla-

potot, mint az allapotvektor. Ha a mérést elvégeztiik, akkor a rendszeriink 0sszeéll a



kovetkezé halmazbeli vektorokbol: {pp..|wF Y, ebbél kivetkezden a stirtiségmatrix

az alabbi alakban irhato fel:

e =Y = pueslt) (Ur| = (2.6a)
l
Mk|¢z ¢1|M
= Z o~ (2.6b)
= D LMy (| Mt = (2.6¢)
l
oAt
_ MipM, (2.6d)
Pk
o st
= M (2.6¢)

Tr [ﬁM,ij]
Konnnyen belathato, hogy a strtiségoperator spurja egységnyi (Tr[p] = 1), va-

lamint hermitikus (p' = p). Ezen formalizmussal megfogalmazva a tiszta allapotok

p = |1) (1| alakban irhatoak fel.

2.3. A strtiségoperator dinamikija

A t6bbspines rendszert mikrohullamu gerjesztés alatt megfigyelhets dinamikajat sze-
retnénk tanulmanyozni, ebbdl kovetkezGen az idéfejlédés egy elkeriilhetetlen része
az elméleti attekintésnek.

Természesen a |1)) allapotokra felirhatjuk a Schrodinger-egyenletet:

) = = HIv). (2.7)

Ebbél a hullamfiiggvény idéfejlsdését fel tudjuk irni, mint () = U()[1(0)),
ahol az U (t) propagatort alapveté meggondolasokkal felirhatjuk exp (——) alak-
ban. Az idéfejlddés minden egyes hullamfiiggvényre ugyantugy hat, tehat a {q/|v}
allapotokbol és a valoszintiségeikbdl all6 halmazbol felithatjuk a belsliik alkotott

strtségoperatort:



qum () = (2.82)

= S a0l (T0)(0)) = (2.8)
= > aU@)[i(0))(2(0)| T (1) = (2.8¢)

= U0)p(0)U' (1) = p(1). (2.8d)

Ertelemszertien a Schrodinger-egyenlet az eredeti forméajaban nem lesz érvényes
a stirtiségoperatoros formalizmus keretein beliil, igy a p idGderivaltjat az aldbbiak

szerint szamoljuk ki:

710 = gy S a0 ()’ = (2.99)

-Yu (10 e + oy (o) | = 2w

= X [(Cim AN + WA = (290)

[ (sz ) (qum |> ]: (2.9)

i (ﬁﬁ . /3111) - [H p} - ag—i’f). (2.9¢)

A levezetés soran felhasznaltuk, hogy az adjungélasban a komplex szamokat kon-
jugdlni kell, felhasznélva, hogy (p|H = i(ih|. A (2.9¢) osszefiiggést Liouville-von
Neumann egyenletnek nevezziik.

Lathato, hogy nagyon hasonl6 a Schrodinger-egyenlethez, hiszen a viszgalt rend-
szer id6fejlédése irhato le vele. Az egyenlet a Gorini—Kossakowski—Sudarshan—Lindblad
egyenletnek, avagy a mester-egyenletnek a speciélis esete. A Schrodinger-egyenletnél
egy sokkal altaldnosabb idgbeli evoltuciot ir le, tekintettel arra, hogy nem csak a tiszta
allapotokat képes kezelni - a Schrodinger-egyenlettel ellentétben -, hanem komplex-

szebb, kevert allapotokkal is képes operalni.



2.4. A posztulatumok atfogalmazasa

A Schrodinger-egyenlettel dolgozva ki lehetett jelenteni négy kvantummechanikai
posztulatumot. Ezek tovabbra is érvényben fognak maradni, csak kicsit at kell ket

fogalmazni, hogy a formalizmus helyes legyen.

Allapottér

Ha tiszta allapotokkal dolgozunk, akkor az allapotokat egy H Hilbert-tér eleme-
iként értelmezziik, azonban ez a kevert allapotokkal foglalokzé leirasmoédban més
lesz. A Hilbert-téren hato spurral rendelkezé operatorok lesznek megfeleltetve az

allapotoknak, mely teret D-vel fogjuk jel6lni.

Allapotok

Ket vektorokrol - melyekre igaz volt, hogy (¥|¢) = 1;V|¢) € H - at kell térniink
a stirtiségoperatorokra. Egy olyan p operator fogja jellemezni a kevert allapotokat,
melynek a spurja eggyel egyenld, és pozitiv definit (Tr(p) = 1;p > 0).

Belsé szorzas

Mig a tiszta allapotoknél hermitikus skalaris szorzasként vezettiik be az allapotok
Hilbert terén a belsé szorzatot, addig a D tér elemeire a kovetkez6é miivelet lesz

ennek megfelelGje:
f(A; B) = Tr(ATB) VA;BeD (2.10)

Kiterjesztés

Ezen a posztulatumon nem sziikséges valtoztatni, matematikailag ugyanolyan for-
méaban torténik a tér kiterjesztése mind a két formalizmus esetében, a tenzorszorzas

alkalmazéaséaval (®).
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Dinamika, evoliicio

Az éllapotok dinamikajat lefrd egyenlet a Schrodinger-egyenlet volt a tiszta allapo-
toknal, és beldle a ) egyenletben lathato levezetéssel megkaphatjuk a Liouville-

von Neumann egyenletet, amely a p operator idéfejlédését irja le.
d i op(t iTa
Sy =—tawey  —  2U_ gl e

Meéréselmélet

A meéréselméleti posztulatum alapjan, ha egy |¢) allapotot megmériink, akkor egy

mérési operatort hattathatunk az allapotra a kévetkezd modon:

M|y
vy — 21 (212)
VP
A fenti kifejezés a kovetkezdre modosul:
MpMt
p— 2L (2.13)

VP

2.5. A Bloch-gomb

A Bloch-gébmb egy matematikai egyszertisité eszkoz, melyet arra tudunk hasznélni,
hogy a kétdimenzios Hilber-terek allapotait vizualizéljuk. A gomb feliilete reprezen-
talja a tiszta allapotokat, mig a gomb belseje a kevert allapotokat. A Z tengelyt
valasztva kvantalasi tengelynek kinevezhetjiik a gomb északi polusat az S, spinope-
rator |0) sajatallapotanak, a délit pedig a [1) allapotnak. A (2.1]) abra alapjan
lathato, hogy fel lehet koordinatazni a tiszta allapotokat a két sajatallapot segitsé-

gével:

9) = cos (g) |0) + €' sin (g) |1). (2.14)

Természetesen a fenti Osszefiiggés 6 = 0 meg 0 = 7 esetben visszaadja a |0) és |1)

sajatéllapotokat. De ha 6 = g és ¢ = 0 szogek keriilnek az egyenletbe, akkor az

11



1)

2.1. abra. A Bloch-gdmb brazolasa

allapotvektorra a kovetkezd eredményt fogjuk kapni:

o)+
vy = (2.15)

Ezt az allapotot nevezzik el |[+)-nak:

0) + 1)

|+) = 73

Ugyanilyen moédon vezessiik be az |—) roviditést is, a ¢ = 7 esetre:

0) = 11).

|_> = \/5

A |4) és a |=) az S, operéator sajatallapotai, tehat lathato, hogy a Z tengely 6nké-
nyes megvalasztasa nem befolyasolt semmit, mivel egy egyszert koordinatatransz-
formécioval konnyen at lehetne szamolni a ketts kozott. [10]

A Bloch-gémb belsejében helyezkednek el a kevert allapotok, illetve fontos meg-
emliteni az origdt, mint egy kiemelt pontjat az allapottérnek. Az origd reprezentél
egy magas hémérsékleti termikus allapotot 9], amikor a rendszer minden allapot-
ban ugyanolyan valoszintiséggel talalhaté meg. Ha a rendszer T" hémérsékleten van,

akkor az ugynevezett Gibbs-egynesuly: allapot stirtiségmatrixa a kovetkezd alakot

12



olti:

pr = Ne PH, (2.16)
ahol g = kLT és N pedig a normalasi faktor. A Hamilton-operator projektorokra
felbontva fIB = £1y|0)(0] + epy|1) (1| alakban irhaté fel, amely alapjan a termikus
allapot strtiségoperatora kiszamithato:

) 1

Pr = oA (10){0] + e=P2#11)(1]) . (2.17)

T — oo hatéresetben:

oo = 5 (0000 + ID{1]) (218)

amely a Bloch-gomb origdjaban 1évs allapot.

2.6. A "rotating wave" kozelité modszer [2]

A kvantummechanikai szamitasok soran sokszor kozelité modszereket kell hasznal-
nunk, tobbek kozott lehet példaként emliteni a Born-Oppenheimer, vagy Hartree-
Fock kozelitést. A kvantumoptika egyik fontos kozelité metodusa a Rotating Wave
Approzmation (RWA) - magyarra forditva forgd hulldim kézelités. Fzen kozelités
bevezetésére azért volt sziikség, mert az idében periédikusan valtozo tereknek kitett
kvantumrendszerek idéfejlédését nem lehet egzaktul megadni.

A dolgozatban hasznélt szimulacios modszerek tuljuttatnak a RWA kozelitésen,
igy ezen eljaras megértése nem sziikséges a numerikus modell bevezetéséhez. Azon-
ban, a szimuléciés eredmények értelmezésben nagy segitséget jelentett a RWA kozeli-
tésbdl levezett jelenségek, példaul a Rabi oszcillacio, attekintése. A RWA kozelitésen
targyalasa a TDK munkam eredményeinek jobb megkéretést szolgalja, igy a dolgozat
szerves részét képezi.

A RWA azzal a feltevéssel dolgozik, hogy a megfigyelt rendszer effektiv Hamilton-
operatorabol a nagyon gyorsan oszcillalo tagokat elhanyagolhatjuk, mivel azok id6-
atlaga gyorsan lecseng,

exp(Einy)

2.19
+in ( )

exp(Ling) — /exp(:l:ingp)dgp =
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Ha nagy n-eket vesziink, akkor a hanyados nulldhoz fog tartani. Emellett egy mésik

kozelitést is tehetiink, melyhez az Euler-formulat tudjuk hasznalni:

€' = cosp +ising = (2.20a)
=cosp+ 22’# = (2.20b)
2cosp = e +e ¥ (2.20¢)
2cosp =€ (1+ e %) ~ e (2.20d)

Tehét egy oszcillalo tag a Hamilaton operatorban e taggal kozelithetd, amely segit-
ségével analitikus kifejezésekhez juthatunk egyszert id6fiiges terek esetén. A
egyenletben elhanyagolhattuk a negativ exponenst tagot, ha azonban a ko-
zelitéssel Osszevetjiik, akkor észrevehetjiik hogy RWA-ben alkamazott kozelités azt
jelenti, hogy n = 2. Ez kétségeket vethet fel a RWA alkalmazhatosagéval kapcso-
latban. Ennek ellenére a modszer egy fontos szemléletes képet add az oszcillald
terekben megfigyelhetd jelenségekrol.
Az oszcillalo terek okozta id6fejlédés megértéséhez els kell venni a Pauli-matrixokat,

és a kvantummechanika alapfeltevéseit. A két dimenzios vektortéren haté opera-
métrixot, amelyek az SU(2) (két dimenzios speciélis unitér operatorok) csoportnak

a generatorai, amely a haromdimenzios forgatasok csoportjanak fedGcsoportja.

. Lo . . L.
o4 = 5(01 +i0y) = ) 0 = 5(01 —i03) = : (2:22)

14



Ezekkel az tjonann bevezett méatrixokkal felirhatéak kommmutator-relaciok:

1 1
503104 | =04, 5030 | =—0-, [04;0_] = o3. (2.23)

Vezessiink be a téren egy bézist:

=[] w={) (2:24)
Az egyszertiség kedvéért egy olyan rendszerre nézziink példat, amely két energia-
szinttel rendelkezik, egy alapallapottal - amelyre |0) vektorként fogunk mostantol

hivatkozni - és egy gerjeszett allapottal, amelyet értelemszertien a |1) jelolhets. Fz

esetben a Hamilton-operator felirhaté a kovetkezd alakban:
H= : (2.25)

Az energiakiilonbséget (A = E; — Ey) beleirva az operatorba az alabbi eredményre

jutunk:
Ey+ Ey B E, — Ey 0
2 - 2 2 —
H = 0 EO +E1 El o EO = (226&)
2 2
Ey+ E A

Ha a rendszerre egy periodikus gerjesztést kapcsolunk (példaul a kétallapoti rend-
szer kvantalasi tengelyére merdleges iranyu oszcillalo magnesé teret), akkor a kol-

csonhatés egy A cos(wt + ¢)d; alakot fog kovetni. Vegyiik észre a kovetkezot:

61]0) = [1),  6&1[1) =0). (2.27)

Lathato, hogy a o; operator allapotok kozotti atmenetet okoz, igy a Hamilton-
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operator kolcsonhatasi tagjat is figyelembe véve:

A
X A —— 2g cos(wt + )
H = ——63 + 2g cos(wt + ¢)d, = 2 A (2.28)
2 2g cos(wt + ) —

2

A fenti matrixban g-vel jeloltiik a csatolasi allandot.

A Hamilton-operator ismeretében a célunk megoldani a Schrodinger-egyenletet.
Sok esetben viszont az egyenlet analitikusan megoldhatatlan, ebbdl kifolyolag kény-
telenek vagyunk kozelité6 modszereket alkalmazni. A ) egyenletben lathattuk,
hogy a Euler-formula segitségével hogyan tudtuk egyszeritibb alakba ¢nteni a koszi-
nusz fliggvényt, tegyiikk meg ezt a kozelitést a H-ban is:

0 ciwt+e)

2g cos(wt + )01 ~ : (2.29)
e—i(wt-i—s&) 0

A fenti matrixot felhasznalva mar konnyen fel lehet irni a kozelitett Hamilton-

operatort:
A
. - 2g exp(i(wt + ¢))
H = 2 A : (2.30)
2g exp(i(wt + ¢)) -3

A cél tovabbra is Schrodinger-egyenlet megoldéasa, azonban most mar a H szerepel
majd benne.

Az operatort fel lehet irni harom kiilon méatrix szorzataként:

A
—— 2g exp(i(wt + ¢))
2 A = (2.31a)
2g exp(i(wt + ©)) D)
wt+ @ A wt + ¢
exp| ¢ 5 0 _59 exp| —1t 5 0
- wt+ A wt + ¢
0 exp| —1 5 5 0 exp| ¢
(2.31b)
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Vezessiik be a hullamfiiggvany transzformaltjat:

Wt + @
. exp (—Z 5 ) 0
b= Wi+ o 0 (2.32)
0 exp <z 5 >

A modositott hullamfiiggvényre felirva a Schrodinger-egyenletet, illetve a szamitasi

kénnyebbségek végett mondjuk azt rovid idére, hogy A = 1:

atz/? = A l? (2.33)

Rezonans gerjesztésrél beszéliink, amikor a w = A, tehat a két energiaszint kozotti

atmenet éppen hw. Vizsgaljuk meg részletesebben ezt az esetet:

0 ~ 0 g\ -

A=w = it = U = g1 (2.34)

9

A 9(t) id6fejlédést bizonyitas nélkiil felirjuk:

T B R (2:35)
—isin(gt)  cos(gt)

Amelybdl levezethets a (2.32]) egyenlet felhasznalasaval a ¥ (t):

it = cos(gt) —isin(gt) H(0) (2.36)

—isin(gt)e @Y cos(gt)e Tt WHe)

Kezdeti allapotnak természetesen a ¥(0) = |0) alapallapotot adjuk meg, igy az

idéfejlodést a kovetkezd formaban tudjuk felirni:

b(t) = cos(g1) — cos(gh)[0) + e CHHT Gin(gt)|1) (2.37)

—isin(gt)e @)

Az egyenletbdl konnyen kiolvashaté az eredmény, hogy a 1 (t) a két allapot ko-
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zott oszcillal, ezt koherens oszcillacionak, vagy Rabi oszcillacionak nevezziik, amely
kifejezetten fontos szerepet jatszik a kvantumoptikaban, illetve dolgozatban targyal
jelenségek megértésében. Fontos megemliteni, hogy a |0) és ¢(0) = |1) allapotok
kozti oszcillacion feliil a ¥ (t) allapot vektor a Bloch-gémb tengelye kortil is forog w

szogsebességgel, igy spirdl mozgast ir le a Bloch-gomb felszinén, lasd abra.

Bloch-gémbon valé mozgdsa az allapotnak

© m,o)z o

1),

/~)

§/b) <

X

2.2. abra. Az allapotok alakulasa a Bloch-gémbon a Rabi oszcillacio soran. Kezdet-
ben a rendszer a |0) allapotot vette fel, majd a gerjesztést rakapcsolva spirélis aton
haladt at a rendszer masik sajatallapotaba, a |1)-be. Ekkor az X és az Y tengelyre

vett vetiilete az allapotvektornak oszcillal.

A Rabi oszcillacio jelenség a szimulaciok eredményének targyaldsa és megértése
szempontjabol kulcsfontossagu szerepet tolt be. Azonban a tudomaéanyos diakko-
ri munkdm soran hasznélt szimuldci6s modszer nem alkalmazta a RWA-t, igy a
Rabi-oszcillacioé mellett olyan jelenségeket is megfigyeltem, amelyek a most targyalt

formalizmussal nem irhato le. Ezeket részletes targyalom az eredmények részben.
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3. Szimulaciés modszer

3.1. A fizikai rendszer

A grafit atomi szerkezetének felfedezését kovetGen jelentds figyelem fordult a réteges
kristalyok kutatasara. A hexagonalis bor-nitrid (hBN) [13] egy laminaris agyne-
vezett van der Waals-anyag, amely bizonyos gyartasi eljarasokkal alkalmassa tehe-
t6 két dimenziods félvezets fizikai jelenségek megfigyelésére. A hBN-ben az utébbi
években felfedezett negativan toltott borvakancia centrum (VB-centrum) egy olyan
fizikai objektum, amely szobahémérséklet egyfoton emisszids rendszereként és spin
kvantumbitként is funkcionalhat, igy nagy jelent&séggel bir. A kiilonlegessége a
VB-centrumnak az, hogy a kornyezé nitrogén és bér atommagok mind spinnel ren-
delkeznek. Ezek a magspinek jelentGsen befolyasoljak az atom eltavolitasat kovetGen

hatramaradt elektron energiaszintjeinek finom és hiperfinom szerkezetét.

3.1. édbra. A vizsgalt VB centrum spin stirtisége. A kutatés soran az Nl-es elsG
szomszéd magspineken tili szekunder magpsinek jarulékat elhanyagoltuk, azonban
természetesen tovabbi effektusok 1éphetnek fel, ha tovabbi atommagokat is figyelem-

be veszink.
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A (3.1]) abran lathato a rendszer szerkezetének sematikus vazlata. A bor atom
eltavolitasat kdvetGen nitrogén 16gé kotések maradnak hétra, amelyek 4j elektron
allapotokat hoznak létre az anyag tiltottsavjaban. A magas Dsgj, szimmetria miatt
degeneralt elektron allapot is létre jonnek, amelyek a rendszer negativ toltésalla-
potaban épp ugy toltédnek be, hogy azokon két elektron talalhatd azonos spinnel.
A VB centrum alapéllapota tehat spin triplet (S=1). Az ehhez az allapothoz tar-
tozd spin strtség (a részlegesen betoltott elektron allapotok hullamfliggvényeinek
négyzetosszege) lathato a . abran. Jol lathato, hogy a spin sirtiség a vakancia-
centrumhoz legkézelebb 1évs harom nitrogén atommagon lokalizalodik (N1 magok az
abran). Az alkalmazott modellben ezeknek a magspineknek az elektron spinnel vett
interakci6jara szoritjuk le a megfigyelt kolecsonhatasokat. Az egyszeriiség kedvéért
csak a nitrogén N izotopjat, illetve annak S = 1 triplett spinjét vessziik szamitas-
ba, ugyanis ez az izotop 99.63% természetes eléfordulési valoszintiséggel jelenik meg
a racspontokon.

Ahogy azt a fentiekben emlitettem, a probléma kezelésére stirtiségoperatoros for-
malizmust hasznaltam, és a Schrodinger-egyenlet megoldasa helyett pedig a Liouville-
von Neumann-egyenlet nnumerikus megoldésait kerestem oszcillalé magneses tér ha-
tasa alatt. Erre azért volt sziikség, mert a magspinek kezdeti allapotara egy kevert,
termikus allapottal irtuk le. Pontosabban, a korabban emlitett végtelen magas ho-
mérsékleti limitet tételeztem fel, ahol minden allapot ugyan olyan sullyal szerepel
a strtiségmatrixban. A VB centrum elektronspinje azonban optikai tton inicializal-

hato a triplet spin mg = 0 allapotaba, hasonléan az gyémant beli NV centrumhoz.

3.2. A rendszer Hamilton-operatora

Els6ként vegyliik egy elektronnak a hullamfiiggvényét, amely egy az alabbi formaban

irhatjuk fel:

a

() = o(7) - ) (3.1)
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a
ahol az a spinfiiggs rész. Dirac jelolésben:

[¥) =1r) @lo) (3:2)

Mivel a hullamfiiggvényt szét tudtuk bontani spin- és helyfiiggésre, igy a Hamilton-
operator is szeparalhato az egyes valtozok szerinti fliggésre. Tegyiik fel, hogy a
() fliggés ismert, ekkor a teljes rendszert leir6 Hamilton-operatorbol megkaphato

a tisztan spinfiiggs rész a kovetkezd modon:
H(Fv U) — Hspin (33&)

Hepin = (F1H (7 0) 7). (3.3b)

A dolgozatban vizsgéalt modellben Gsszesen négy spin szerepel, a VB centrum
triplett elektron spinje, illetve a harom elsé szomszéd *N magspin, amelyek szintén
triplett spinéllapottal rendelkeznek. A Hilbert-tér, melyen az operatorok hatnak -
koztiik a Hamilton is - 3* = 81 dimenzios.

A rendszer teljes iddfiiggé spin Hamilton-operatorat ossze tudjuk allitani a ko-
vetkezd tagok segitségével:

A = HS) + 2 (1) +Z( Al (1) + AGueD + 7L nucn) (3.4)

hyper fine

Ahol az egyes tagok a kovetkezdket jelentik:

o FI(Z?% - Zero Field Splitting (zérus tér felhasadas).

o« H ,§§;2m(t) - Az elektron Zeeman kolcsonhatasban résztvevs tagja.
o H Z(ZZ%;%(‘C) - Az i.-k magspin Zeeman kolcsonhatasa.

o H gjjc’i) - A i-ik magspin kvadrupol felhasadasa.

° ﬁg};mm) - Hiperfinom kélcsonhtés az i-ik magspinnel.

A Hamilton-operator egyes tagjait az aldbbiak szerint adhatjuk meg.
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Zérus tér felhasadas

Ez a kolcsonhatas akkor jelenik meg, ha a rendszerben kett§ vagy tobb parositatlan

elektron van, tehat a S > 1. A Hamilton-operatora felirhat6 az alabbi forméaban:

ﬁZFS = § ASAT: (35&)
=D,5*+ D,S? + D.S? = (3.5b)
w  S(S+1 A
~D (53 - %Q B (s}; - 55) , (3.5¢)

ahol D = 3D,/2 és E = (D, — D,)/2. A vizsgalt rendszeriink, a bor-nitridbeli
VB(-) esetében D = 3479 MHz, illetve £ = 0 MHz.

Zeeman-tagok

A Zeeman effektus akkor figyelhet6 meg, ha a kiilsé B térbe helyezziik a rendszert,
amely szintén Gjabb energiaszint felhasadasokat okoz. Jelen esetben a kiils6 méag-
neses térnek két komponense van, a) egy statikus By tag a kvantéalasi tengellyel
parhuzamos irdnyban, illetve b) egy a statikus méagneses tér irdnyara mergleges id6-
fiiges tag B(t). A kvantalasi tengely konvencio szerint a z tengely, mig az oszcillalo
tér x tengely iranyu.

HE) (t) = gl,uBSZBO + qiiB cos(wt)S’xBA, (3.6)

Zeeman

ahol g; az elektron Landé g-factora, ug a Bohr magneton, w és B rendre az oszcillalo
mégneses tér frekvenciaja és amplitudoja.

Az “N magspinekre hat6é Zeeman tagok nagyon hasonlitanak az elektronoknal
felléps effektusra. Az egyetlen kiilonbség az, hogy a szorzo tényezét az atommag
mag magnetonja, illetve a nitrogén 14-es izotopjanak gy Landé g-factora adja. A

Hamilton-operator:

'FI(ZZ’Z;LZ)’I’L(ZS) = gnin BoS. + gnpun cos(wt) Sy Ba (3.7)
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Kvadrupol felhasadas

A triplett magspinek esetében elGjon a kvadrupol momentumok hatésa is, amelyek-

hez tartozé6 Hamilton-operator a kovetkezs formaban irhatoé fel,

2
SV = Qua - (Sf—glg) (3.8)

ahol Quay-vel jeloltiik a kvadrupol-momentumat a nitrogén atommagoknak.

Hiperfinom felhasadas

A hiperfinom felhasadas Hamilton-operatorat is fel tudjuk irni:

N 1 § — § v > 2
H = gupgnpin———= 1l q) 4( ) _ 515 (3.9)
|7 — '3 |7 — 7|

Hipe) = ((70) | Hagp-ain| 075 7)) = (3.10a)
= S AS; = (3.10D)

Ae Aw An\ SV

_ (el (el (el ~(i
= (5 5 ) (A, 4, A ]S (3.10¢)

AZJJ Azy Azz Agz)

A (3.10b}) egyenletben szerepld A métrixot hiperfinom tenzornak nevezziik. Ha be-
vezetjlik az §+ s S_ jeloléseket az S, 6s Sy operatorokbol, és elvégezziik a matrix-

szorzast, akkor megkapjuk az altalunk felhasznalt Hamilton-operatoréat a hiperfinom

felhasadasnak:
a7 = (zAxy (S ) + A (S_ + S+> + 2Am§2) @ (Sy + S )+
( ( ) Aqy (S*_ + 5’+> + 2z'Ayz5;) ® (S — 5,)+
( <S - 5;) A, (S + S+) + 2¢Azz§z> ® 3.
(3.11)

A hiperfinom tenzorok paramétereit az irodalombol vettiik.[8]
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Végezetiil fontos megemliteni, hogy a fent definidlt id6fiiged spin Hamilton-
operator segitségével a vizsgalt rendszer egy félklasszikus kozelitését tudjuk elvé-
gezni, ugyanis az elektromégnese mez6t nem kvantaltuk. Ez a kozelités a teljesen
kvantumos leirds tgynevezett ,eréstér” hatdrmenetében lesz érvényes, amikor az
elektroméagneses tér mar annyi fotont tartalmaz, hogy néhany foton elnyelése, vagy

emisszioja lényegében nem befolyasolja a tér tulajdonsagait.

3.3. A felhasznalt algoritmus

Erdemes arra is kitérni, hogy a rendszer idéfejlédését milyen algoritmussal szamitjuk
ki. Tekintettel arra, hogy a Hamilton-operator tartalmaz egy olyan tagot, amely
idében oszcillal, igy az egész Hamilton-operator id6fiiggs lesz. Az idéfliggés miatt
nem tudjuk felirni a propagatort, igy analitikus megoldast nem tudunk talélni az
egyenletekre, ezért kell numerikus modszerekhez folyamodnunk. A beprogramozott
algoritmus egzakt id6fejlédéssel szamol, és egy negyedrendii Runge-Kutta metdédust
hasznal fel. A modszer alapja, hogy egy adott y(t) id6fiiggs fliggvénynek keressiik
az alakjat kozelitve. Tudjuk azonban, hogy a mozgésegyenlet milyen alakot 6lt, és
a kezdeti allapotok ismeretében és egy h > 0 1épési kdz meghatarozasaval kozelitve

meg tudjuk kapni a fiiggvény alakjat.
1
Yn+1 = Yn + g(lﬁ + 2k + 2k3 + ky)h, (3.12)

tn+1 = tn + h,

ahol a k,-ek a kovetkezsek:

h k
h k

ks =f (tn+ =i 90 + h— (3.13¢)
2 2
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Ha ismert yo,tg és f(y;t), akkor a kozelits alakja és menete kiszamithato az y(t)
fiiggvénynek.

Esetiinkben a megoldando6 egyenlet a Liouville-von Neumann-egyenlet, és a st-
riiségoperatorra oldjuk meg az elézd részben definidlt Hamiltoni segitségével. A

kezdeti opertor Osszedll az aldbbiak szerint:

Po = Pe-) @ P1 @ P2 D p3 (3.14)
0 0 0
N R N R 1
Pa=10 1 0 p1:,02:p3:§-13.
0 0 0

A szimulaciok soran az elektron, illetve a magspin allapotok bizonyos operatorok,
tipikusan S,, néha S,, sajatallapotaira vett vetiiletét iratam ki, majd ezeket idGat-
lagoltam. A kutatés soran a idGatlagok valtozasat vizsgaltam a gerjeszté frekvencia

és amplitado fiiggvényében.
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4. Eredmények I. - A statikus rendszer energia szint-
jeinek meghatarozasa

Els6ként a statikus esetet vizsgaltam, amikor az oszcillalo mégnese tér amplitudojat
nullanak vettem. Ilyen esetben a Hamilton-operator diagonalizalhatd és rendszer
sajat értékeit és sajat allapotait kaphatjuk, amelyekbdl fontos informéciokhoz jut-
hatunk a varhato spin atmentekkel kapcsolatban. Ebben a részben tehat Hamilton-
operator sajatértékeit vizsgalom, illetve azok alakulésat a spin Hamilton kiilonbo6zé

paramétereinek fiiggvényében.

3000

2000

1000 s !
Eigenvalues [-1) 1
0 1

-1000
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Ofm wf o o o - ——
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o
=
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o
N

300 400
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4.1. abra. A sajatértékek felhasadésa a megneses tér megjelenését kovetGen. Léat-
hato, hogy a két {6 4g - mely megjelent a ZFS kovetkezmenyeként - t6bb kisebb
energiaszintre szakadt fel. Mind a két dgon hét-hét felhasadt energiaszint jelent

meg.

4.1. A magspinek hatasa az energiaszintek felhasadasara

A rendszerbdl az atommagok hatasat figyelmen kiviil hagyva csak a triplet elektron-
spinre haté interakcié marad bent, amely B = 0 estén a ZSF kolecsonhatas. B # 0
esetre a Zeeman effektus tovabbi felhasadast hoz létre, és a mégneses mezd nagysa-

ganak fliggvényében két energia agra hasitja a | — 1) és a | + 1) allapotokat. A két
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allapot kozott enerigaszint kiilonbség:

AE(| = 1);[+1)) = 2gi5Bo. (4.1)

A |0) és a | — 1) allapotok kozott kiilonbség pedig az alabbi lesz:

AB(| - 1):10)) = D — ginp By (4.2)

Szamunkra ez az atmenet lesz fontos a késébbiekben. A két ag jol latszik a
4.1 abran is. Ha azonban a magspinek kolesonhatésat is szamitasba vessziik, akkor
egy még finomabb szerkezet alakul ki. Minden hozzdadott magspin az allapotokat
harom darab djabbra hasitja fel. Mivel a rendszer Dy, szimmetridval rendelkezik és
a magspinek hiperfinom kolcsonhatés eréssége megegyezik, ezért az 6sszes felhasadas
azonos energiakiilonbséggel jar, ebbdl kovetkezGen - mind a hdrom kérnyezé magspin
kolcsonhatasat szamitasba véve - lesznek degeneralt allapotok, egy energiaszinthez,
tobb lehetséges allapot fog tartozni.

A2 és aff.3] abrakon lathato, hogy milyen modon hasadtak fel a magspinek
altal az allapotok, és hogy hanyszoros degeneraciokat okoz ez. Az[I] tablazat az
elektron spin | — 1)-es allapotahoz tartozo agakban szerepls allapotokat listazza.

Fontos megemliteni, hogy a kvadrupolus felhasadas, illetve nuklearis Zeeman
felhasadés miatt az energiaszintek még tovabb hasadnak és a hiperfinom szerkezetnél
is finomabb energia szint szerkezethez vezetnek. FEzen effektusok elhanyagolhato

hatasa miatt ezt mar nem taglalom
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+14N +14N +14N

4.2. abra. A | — 1) allapot felhasadasa, ahogy egyre tobb magspin jarulékat vessziik
figyelembe. A sor folytathato aszerint, hogy a mésodik atommag hozzaadaséaval a
| — 1;0) allapot felhasad | — 1;0;1), | — 1;0;0) és | — 1;0; —1) allaptokra. Azonban
a | — 1;0; —1) energiaszintje megegyezik a | — 1; —1;0) allapot energiaszintjével,
igy az a sajatérték kétszeresen degeneralt lesz. Ugyanilyen modon a | — 1;0;0)
haromszorosan lesz degenralt. Az utols6 magspin hatéasat figyelembe véve tjabb

degeneracidk jelennek meg.

1

1 3

1 2 6

1 A 1 3 7
""" 1 2 6

1 3

1

4.3. dbra. A degeneraciok alakulédsa a magspinek hozziadaséval. A szamok ala-
kulasa nagyon hasonlé a Pascal-hdromszoghoz, a kiilonbség a kettd kozott, hogy a
binomiélis haromszogben minden tjabb sorban a szamok két djabb szammaé valtak

szét.
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5. Eredmények II. - A gerjesztett rendszer dinami-
kaja

A kutatés soran a vizsgalt mikrohullami gerjesztésnek kitett négyspines rendszer
valos ideji, egzakt iddfejlédését tanulmanyoztam. Amint azt a bevezetében részle-
teztem, a mikrohullami mégneses tér atmeneteket okoz a spinallapotok kozt. Ezek
az atmenetek azonban nem kizarélag a gerjesztési frekvencia és az energiaszintek
kiilonbségének megfelel§ rezgési frekvencia egyezése esetén volt megfigyelhetd, ha-
nem ettél elérs frekvencidkon is. A szimulacidkat minden esetben B, = 200 Gauss

statikus magnese tér mellett végeztem.

0.8
0.7 Mikrohull. gerj. kiszélesedése
1 1
0.6
Rabi amplitido

] névekedése
= 0.5
o Rezonancia cstcsok
> eltolédasa
o 0.4 Multifoton elnyelés
= I 1
| 0.3

0.2

Finomszerkezet
v Q
0.0
0 1000 2000 3000 4000

vg (MHz)

5.1. abra. Nagy frekvenciatartomanyon vizsgélt rezonanciagérbék alakulasa. A fiig-
gbleges tengelyen az elektronspin | — 1)-es allapotéra vett vetiilet idGatlagat mutatja

A feltiintetett jelenségeket a dolgozat tovabbi alfejezetiben diszkutalom.

A abran az elektron spin | — 1)-es allapotra vett vetiiletének az idGatlagat
abrazoltam a gerjesztési frekvencia fliggvényében, kiilonbozd gerjesztési amplitudok
mellett. Jol lathato, hogy nem tisztan egy egyszerti Lorenz-gorbét adtak a szimula-
ciok, hanem tobb jelenség is megfigyelhets a képen. Az eredmények targyalasa soran
a abran lathato jelenségeken haladok végig és részletesen analizalom a szimu-

laciok eredményét. Ezt kévetGen megvizsgalom a magspinek dinamikajat, illetve a
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szerepiiket a[5.1] abran lathato jelenségek kialakitasaban.

5.1. Rabi-oszcillacio

A statikus magneses mez6 felhasitotta a | £ 1) allapotokat két kiilon allapotra. Ko-
rabban a [4.1] &bran szemléltettiik a Hamilton-operator sajatértékeinek, tehat az
enerigaszintek alakulasat a kiilsé magneses tér hatasara. Lathato, hogy mind a két
agon tobb érték jelenik meg, ezek a hiperfinom kolecsonhatas kévetkezményei, hiszen
a magspinek is kozrejatszanak a bor-vakancia centrum energiaszintjének alakulésa-
ban. A vizsgalatok tobbségében a gerjesztési frekvencia a |0) és a | — 1) allapotok
kozt fellépd energiakiilonbséggel lesz rezonans, a felsé 4g offrezonans marad.

A abran megfigyelt jelenségek kialakitasaban fontos szerepet jatszik a Rabi-
oszcillacio, ezért elséként ezt a jelenséget tanulményozom a négyspines modellben.
A kutatas sordn 200 G volt a kiils6 allandd magneses tér. A szimulaciokban a mik-
rohullam gerjesztés amplitidoja B4 = 16.8 Gauss volt, mig a gerjesztési frekvencia
megegyezett az mg = —1-es 4g kozponti, hétszeresen degeneralt allapotdnak és a
mg = 0-es 4g energiajanak a kiilonbségével. A gerjesztés hatésara az elektron spin
allapot projektcioi a abran lathato modon fejlddtek a szimulacioé soran.

Az elektronspin allapota egyértelmten a | — 1) és a |0) allapotok kozott oszcillal,
habar a gorbe alakja nem egy egyszerid koszinusz fiiggvényt mutat, hanem annal jo-
val bonyolultabb. Megfigyelhetiink lasst lebegéseseket, illetve a Rabi-frekvenciaval
osszemérhetd frekvenciaju perturbaciokat is. Ezek a jelenségek a magspinek haté-
saként értelmezhetdk és a rendszer komplexitédsédval magyarazhatok.

Fontos megemliteni, hogy a rezonans gerjesztés ellenére a Rabi-oszcillacié amp-
litaddja nem éri el a maximalis 1.0-t. Ez a kivalasztési szabélyok teljesiilése miatt
van igy, miszerint Am = +£1. Az mg = 0 allapot huszonhétszeresen degenerélt,
ugyanis erre az allapotra a hiperfinom felhasadas nulla, a tébbi kélesonhatés pedig
nem szamottevs. Mint korabban lattuk a mg = —1 allapot huszonhét alallapota hét
agra szakad a hiperfinom kolcsonhatas miatt. A gerjesztés azonban csak a kdzépsd,
hétszeresen degeneralt allapottal rezonéns. A kivélasztasi szabalyokat, illetve a re-
zonans gerjesztést szem el6tt tartva észrevehetjiik, hogy minddsszesen hét atmenet

valosul meg a huszonhétbdl, igy magspinnek termikus betoltése esetén az amplita-
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5.2. abra. Rezonéns gerjesztés hatasara az elektronspin éllapotainak az idéfejlédése.
Az abrakon jol kivehets a Rabi-oszcillacio, hogy a | — 1) és a |0) allapotok kézotti
atmenet hogyan valtozik az id6ben, és hogy a |+) vektor is miként fluktual, lathat-
hoan sokkal nagyobb frekvenciaval, mint a Rabi-frekvencia. A hérom abra harom

kiilénbo6z6 hosszisaga intervallumon vett idéfejlédést mutat.
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d6 maximalis értéke 7/27 = 0.259 lehet, amely becslés jol egyezik a szimulacioban
tapasztaltakkal.

Erdemes a |+) allapot vetiiletét is kiilon megemliteni, amely definici6 szerint:

_0+[-1) By 1
+) = 73 Sal+) = 51+) (5.1)

Az abran ezt a vetiiletet is feltiintettem. Jol latszik, hogy a |+) allapot osz-
cillacivjanak a frekvenciaja sokkal nagyobb mint a Rabi-frekvencia. Tovabba, a
|+) allapot oszcillaciojanak van egy jol észrevehets burkoloja, amely a Rabi frek-
vencidval oszcillal. A | — 1) és a |0) allapotok oszcillaciojanak a maximum helyeit
Osszevetve a |+) allapot burkolojanak a maximumbhelyeivel egy 90 fokos fazistolast
vettiink észre.

Az RWA kozelitésbdl levezetett spiralis mozgasa a Bloch-vektornak jol magya-
réazza a lattotokat. A Bloch-gémbon val6 forgasa az allapotnak jol szemlélteti, hogy
mi is torténik a [+) allapottal. A |1 (t)) spirélis Gton megy at a |0)-bdl a | — 1)-be,
és mivel ekozben a Z tengely koriil folyamatosan forog, ezért az X tengelyre vett
vetiilete szinuszosan oszcillal. A |4) allapotra vett vetiilet maximalis, amikor az &l-
lapot a | —1) és a |0) allapotok 50%-os keveréke. Az|5.2|abran tapasztalt idéfejlédés
Osszhangban van a abran abrazolt spiralis mozgassal.

A tovabbiakban fentebb mutatott oszcillalo fliggvények idGatlagat tekintetiik,

amely tehat a Rabi oszcillacié amplitudojat jellemzi.

5.2. A rezonanciagorbe finomszerkezete

A hiperfinom felhasadast a hidrogénatom spektrumaban a kdzponti proton okozza,
hasonl6 a helyzet a dolgozatban térgyalt esetben is. A harom 4N altal felhasitott
energiaszintek hét agat alkotnak, amint azt korabban részleteztem. A szintekhez
tartozo allapotok az[I} tablazatban, illetve a[f.2] és a[f.2] abrdkon lathatoak.
A[5.3/abréan a spin allapot | —1) allapotra vett vetiiletének idatlagat abrazoltam
kiilonboz6 gerjesztési amplitudok mellett. Alacsony gerjesztési amplitidok esetén
a hét energiaszint jol kivehets. Tovabbé alacsony amplitiidok esetén a rezonan-

cia csticsok nagysiga egy mintazatot kovet, amely a szintek degeneraltsagi fokaval

33



A =0.826
A=1.65
A=21
A=42
A=28.4
A=16.8
A =336
A =672
A=134.4
A =268.8
A =537.6

>

[=}
S

o
o

| — 1)-es Projekcid

o
N

2750 2800 2850 2900 2950 3000 3050 3100
VB

5.3. abra. A | — 1) allapotra vett vetiilete a |1(t))-nek.

magyarazhat6é. Amint azt a abran illusztraltam, a szintek degeneraltsagi foka
rendre 1, 3, 6, 7, 6, 3, 1. Jol latszik, hogy a rezonancia cstucsok nagysaga is ezt a

mintazatot koveti.

5.3. A rezonancia gorbék mikrohullAmi gerjesztés okozta ki-

szélesedése

A kutatés soran a megfigyelt rendszerre mikrohullami gerjesztést kapcsoltam.
Mivel valos kisérleti berendezések hasznalata nélkiil torténtek a szimuléciok, ezért
olyan amplitudoju elektromégneses hullamokkal valo gerjesztésekkel is képesek vol-
tunk megfigyelni a rendszer viselkedését, amelyek tényleges kortilmények kozott tech-
nikai okok miatt nem valésulhattak volna meg.

A szimulaciokat egyre névekvd amplituddji magneses gerjesztéssel futattam le,
és ennek figyeltiik befolyédsol6 tényezGjét a rezonanciagérbére. A abran latha-
toak a gorbék a kiilonb6z6 amplitadokra. A varakozasunk az volt, hogy a gerjesztés
hatéssal van arra, hogy milyen moédon torténik a rezonancia. Amint azt korab-
ban bemutattam, kisebb amplitudéji gerjesztésekre a rendszer finomszerkezete is
kirajzolodik, mind a hét felhasadt allapoton megjelent egy cstucs. A cstucsok maga-

sabbak, minél nagyobb a degeneracidja az adott allapotnak, hiszen annal nagyobb
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5.4. dbra. A mikrohullami gerjesztést a rendszerre kapcsolva megfigyelhetjiik a re-
zonanciakat. Lathato, hogy a kisebb gerjeszté amplituddkra megjelent a hiperfinom

felhasadas, azonban magasabb amplitidoknal elmosédtak a cstcsok.

valoszintiséggel gerjeszthets arra az energiaszintre. A |0) és a |— 1) allapotok kozotti
oszcillaciot igyekeztiik elidézni, tehéat arra szamitunk, hogy a | 4+ 1) allapotra vett
vetiilete a |1 (t)) allapotvektornak kozel nulla lesz végig a folyamatok soran. Itt egy
széles frekvencia tartomanyon néztiik meg a rendszer viselkedését, hogy meg tudjuk
hatarozni, hogy a vp milyen intervallumban tudja megvaldsitani a Rabi oszcillaciot
a |0) és a | — 1) allapot kozott.

Erdemes felfigyelni, hogy az egyre nagyobb amplitidokra a gerjesztési tartomany
is kiszélesedett. Ezt a jelenséget nevezziik mikrohullamu kiszélesedésnek, amelyet
méasképp az energia-id6 Heisenberg féle bizonytalansagi relacioval is magyarazhat-

juk. A kiszélesedés meértékét a [5.5] dbran vizsgaltam meg a gerjesztési amplitudo
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5.5. abra. Mikrohullamu kiszélesedés mértéket MHz egységben a gerjesztési ampli-

tado fiiggvényében, melynek egysége Gauss.

fiiggvényében. Azt tapasztaltam, hogy a kiszélesedés kozel linearisan valtozik az
amplitadoval, habar a rezonancia cstucsok atfedése nagyban befolyasolja ezt a jelen-

séget.

5.4. A Rabi-oszcillacié amplitadéjanak novekedése

A szimulaciokat lefuttatva észrevettem, hogy a rezonanciacstcsokhoz tartozé amp-
litudo az elektromégneses gerjesztés amplitidojanak az emelkedésére megnétt.

A abran feketével abrazoltam a kozponti rezonancia cstics amplitidojanak
az alakulésat a gerjesztési amplitid6 novelésével. Jol lathato, hogy a kezdeti érték,
folyamatosan novekszik a gerjesztés er6sodésével, majd elkezd cstkkenni. A kezdeti
novekedés oka az, hogy a hét energiaszinthez tatozoé rezonancia csicsok elkezdenek
atfedni és Osszeadodni, amint a gerjesztési amplitidot noveljiik.

Megemlitends tovabba az is, hogy a nagyobb gerjesztésekre a rezonanciacstcsok
csokkenni kezdenek (5.6} abra), ezért Gsszevetettem a | —1) allapotra vett projekeiot
a |0)-as vetiilettel. A |0) allapot vetiilete a megfigyelt frekvenciatartomany végén
tjabb rezonanssé kezd valni, és Gjabb csicsok jelennének meg, melyek a [0) — |+1)

dtmenethez tartoznak (Vegyiik észre, hogy a[5.4] &brén a |0) és a |+1) vetiiletekben
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5.6. abra. A rezonancia csicsok amplitudoi a gerjesztési amplitudé (Gauss) fiiggve-

nyében.

megjelent rezonanciacsiicsok teljesen Osszehangban vannak egymassal). A jelenség
esetleges magyarazata leginkibb a By = 537.6 G értékd gerjesztés esetén érhetd
tetten. Ekkora tér esetében mar a két nagyobb rezonanciacsics is Osszetolodik.
Ennek magyarazata, hogy ilyen magas amplitadoju gerjesztés esetén méar a |0) —

| — 1) és a [0) — | + 1) atmenetek kozotti killonbségek egybemosodnak. Tehat, a

mg = 0 allapotbol mar nem csak a mg = —1 allapotba tudunk atmenetet képezni,
igy mg = —1 allapotra csokkend valoszintiséggel gerjesztédik a rendszer, amint az

amplitud6 tovabb noévekszik.

5.5. Rezonanciagorbe maximumanak eltol6dasa

A kutatés soran azt is megvizsgaltam, hogy a rezonanciagérbék maximumai milyen
modon reagalnak a mikrohullami gerjesztés amplitudojara. AlapvetGen azt var-
hatuk, hogy nem befolydsolja a rezonans frekvencia értékét az amplitudo, hiszen

az amplitado és a frekvencia két kiillonb6z6 mértékben befolyasolja a tér energiajat,
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5.7. dbra. A rezonancia csicsok helye (MHz egységben) is eltolodnak a gerjesztési
amplitado nagysagat novelve. Minél nagyobb az amplitudé, annal nagyobb frekven-

cian lesz rezonans a gerjesztés frekvenciaja

azonban ezzel ellenkezé eredményt kaptunk. Ez az eredmény mar nincs 6sszhangban
a RWA kozelitéssel, és a pontosabb elméleti leiras eredménye.

A rezonans gerjesztésekhez tartozo csiicsok nagyobb gerjesztési amplitidéra ma-
gasabb frekvencian jelentek meg. Erdemes észrevenni, hogy ez a jelenség nem ki-
zarolag a magspineket figyelembe vevs szimulaciok esetében volt igy, hanem akkor
is, amikor csak egy elektront figyeltem meg. Bar lényeges kiilonbség az, hogy csak
az altalam vizsgalt két legnagyobb amplitudoéra jelentkezett a legnagyobb eltérés, a
kisebbekre a rezonanciacstics helye valtozatlan maradt.

A jelenség magyarazataul tobb effektus emlithetd meg, az egyik a | — 1) és a
| + 1) agak Osszeolvadasa nagy amplitudok esetén, lasd abra legfels6 panel, to-
vabba a magspinekkel valo kélesonhatas, illetve az ugynevezett feloltoztetés (angolul
dressing) jelensége, ahol a gerjeszts tér és rendszer mar nem véllasztathato szét. Ez
utobbi a félklasszikus leiras miatt megkérddjelezhets. A szimulaciokban a jelen-

ség hatasat nem tudtam megkiilonboztetni, varhatoéan az elsé két effektus jatszott
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szerepet a numerikus eredmények kialakitasaban.

5.6. Multifotonos elnyelések

Dielektrikumokban és félvezetSkben a gerjesztés ugy torténik, hogy az energiakii-
lonbségnek megfelels energiaji fotont nyel el az elektron, amely igy le tudja kiizdeni
az energia gap-et. Azonban nagy intenzitasi gerjesztésnél - tehat amikor nagy a fo-
tonstirtség -, akkor megtorténhet az, hogy két, a sziikséges energia felével rendelkezé
foton abszorbalodik egyszerre, ezzel biztositva a megfelel6 energiat. Természetesen
ez megtorténhet harom harmadakkora energiaju fotonnal is. Ugyanez négy, 6t stb.

darab foton abszorbciéra altalanosithato. A abran jol lathatok a tobbfotonos
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5.8. dbra. A multifotonos elnyelésekhez tartozo csiicsok remekiil megjelennek a 6
rezonanciacstics felénél, harmadanal illetve nagyobb gerjesztési amplitudok esetében

negyedénél és 6t6dénél is.

elnyelések rezonanciai. Egész pontosan a [0) — | — 1) atmenethez tartozo 2, 3, 4,
5, 6, 7 fotonos rezonancia cstcs is észrevehets a legnagyobb gerjesztési amplitido
esetén. Azt is megfigyeltem, hogy a tobbfotonos csticsok az amplitudé novelésével
nemlineéris iitemben jelennek meg.

Ez az eredmény szintén meglepd, ismerve hogy egy félklasszikus modellel dolgoz-
tam, ahol a mégnese tér nincs kvantalva, tehat a fotonoknak expliciten nincsenek
energiajaruléka a Hamiltoniban. Viszont ismert, hogy a félklasszikus leiras a kvan-

tumos leiras hatrameneteként magkaphaté erds terekre, mely jelen esetben fennal.
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5.9. dbra

Af5.9)abrén a |0) allapotra vett vetiilet idsatlagat abrazoltam. Itt megfigyelhetsk
a |0) — | — 1) atmenet tébbfotonos elnyelddései mellett a |0) — | + 1) atmenethez

tartozo tobbfotonos elnyel6dések rezonanciai is.

5.7. Magspinek dinamikaja

A bér-vakancia centrumot harom magspin veszi koriil, melyek szintén kolcsonhat-
nak, mind az elektronnal, mind pedig az magneses térrel. Azonban a harom magspin
idofejlédése nem kiilonbozik egyméstol, mivel a rendszer invaridns a 120°-os forga-
tasra és hiperfinom tenzor féértékei megegyeznek.

A kutatémunkam fontos észrevétele, hogy a magspinek is oszcillalnak a gerjesztd

mikrohullamu tér hatasara. Ez a jelenség figyelheté meg [5.11], [5.12], és [5.10] abra-

kon. Lathato, hogy a magspin atmenetek nagyban fiiggnek attol, hogy a gerjesztési
frekvencia melyik allapottal rezonéns. Tovabbé az is észrevehetd, hogy a rezonancia
csucsok jelentds mértékben eltolodnak a gerjesztési amplitudo novelésével. A jelen-
ség részletes vizsgélat tovabbi kutatomunkat igényel, amelyet a TDK folytatéasaként

tervezem elvégezni.
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5.10. abra. A magspinek +1) allapotara vett vetiiletek alakulasa a gerjesztési frek-
venciatol fliggden. Alacsony gerjesztési amplitidora sokkal nagyobb valtozést kap-
tunk, mint a magasabb értéktiekre. Fontos megfigyelni azt is, hogy a cstcsok el-
csusztak a frekvencia fiiggvényében egyre feljebb haladva az amplitiadoval. Az iga-
zén nagy B gerjesztésekre a kisebbeknél megjelent csiicsok egybemosodtak, majd a

legnagyobbakra méar teljesen elttint az allapot valtozasa.
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5.11. abra. A magspinek |0) allapotanak a cstcsai, hasonloan a | + 1)-hez magas
gerjesztésre elmosoddtak.
5.8. Magspinek szerepe a megfigyelt jelenségek kialakitasaban

A magspinek hatasanak megvizsgalasa érdekében olyan szimulaciokat is futtattam,

ahol csak az elektron spint vettem figyelembe a magspineket nem. Az ilyen médon
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5.12. abra. A magspinek | — 1)-es allapoténak alakulasa a gerjesztési méagneses tér

frekvenciajanak fliggvényében.

kapott gorbéket a|5.13] abra mutatja.

AlapvetSen ha megnézziik legtobb fentebb diszkutalt jelenséget, nagyban befo-
lyasolta a magspinek jelenléte az elektron energiaszintjeit. A magspinek szerepet
jatszanak az Osszes effektus kialakulasaban, a figyelembe vételiik nélkiil a legtobb
jelenség megvaltozott.

Ha csak az elektront figyeljiik meg, és a magspinekkel valé kolecsonhatést nem
vessziik figyelembe, akkor észrevehetjiik, hogy a multifotonos elnyelésekbdél kizarolag
paratlan szamu fotont képes abszorbélni az elektron. Ennek oka, hogy a két, illetve
tovabbi paros szamu foton elnyelés egy tiltott energiadtmenet, amikor az oszcillalo
tér merdleges a statikus magneses tér irdnyara. Azonban a nitrogén atommagok
olyan jarulékot adnak a vakancia centrum energiaszintjeihez, hogy a pératlan sza-
mu foton elnyeléseken tul a paros szamuak is megjelennek, ahogy a [5.8, abran is
latszik. Tovabbé észrevehetd, hogy a csiicsok sokkal keskenyebbek és magasabbak a

multifotonos elnyelések esetében, mint az egyszeres fotonnal.
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5.13. abra. A magspinek hatasat figyelmen kiviil hagyva szintén lathatunk rezonan-
cia csucsokat. A multifotonos elnyelések szintén észrevehetéek, viszont a kétszeres,
illetve tovabbi paros szamu fotonabszorbciés csticsok nem jelentek meg, mivel ezek

az atmenetek tiltottak.

6. Osszegzés és kitekintés

6.1. Osszegzés

A tudoményos diakkori kutatémunkam keretein beliil a bor-nitridben természetesen
el6fordulo, illetve mesterségesen létrehozhaté bor-vakancia centrum spin allapotai-
nak mikrohullamu gerjesztés hatasara megfigyelhets koherens viselkedését tanulma-
nyoztam. A gerjesztési amplitudo valtoztatasaval a jelenségek egy széles spektrumat
figyeltem meg, amelyeket részletesen ismertettem a dolgozatomban. Néhany esetben
relevans kisérleti méréseket is taldltunk, amelyek megerdsitik a numerikus szimulé-
ciom eredményeit.

A TDK munkam egyik - talan legfontosabb - kovetkeztetése, hogy a VB centrum
nem kezelhetd tigy, mint egy egyedi elszigetelt elektronspin, mivel a kozeli nitrogén
magspinekkel erésen Gsszecsatolodik és ezek is aktivan részt vesznek a mikrohulla-
mu gerjesztés hatasara megfigyelhets jelenségek kialakitasaban. Ennek jelent&ségét
az adja, hogy tipikusan mikrohullamt pulzusokat hasznalnak a VB centrum spin
szabadséagi fokainak a koherens manipulalasara. Eredményeim alapjan az varhato,

hogy ezek a pulzusok nemcsak az elektronspin allapotokat hanem a magspin allapo-
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tokat is befolyésoljak. Mivel a magspinek gyengébben csatolodnak a kérnyezetiikhoz
mint az elektron spinek, ezért koherencia idejiik jelent&sen hosszabb lehet az elekt-
ronspin koherencia idejénél. Véleményiink szerint a VB centrum vizsgalata soran
egyes kisérletekben tapasztalt anoméalisan hosszi koherenciaidé a magspinek hata-
sa miatt 1ép fel. Ezen jelenség megismertetésével illetve hasznositasaval, olyan 1j
méréstechnikai megoldasok valosithatok meg, amelyek a megndvekedett koherencia
id6 segitségével nagyobb érzékenységet jelenthetnek a VB centrumon alapuld atomi

szenzorok esetén.

6.2. Kitekintés

A TDK soran ezidaig elvégzett munkam inkabb tekinthets egy feltard kutatasnak,
mint egy jol definialt probléma megoldasanak. Szamos olyan jelenséget figyeltem
meg a numerikus szimulaciokban, amelyek részletes megértése még tovabbi kutato-

munkat igényel. Ezek koziil két témakort emlitenék meg:
e tObb fotonos elnyel6dés, illetve
e a VB centrum koherencia idejének a meghatarozasa,

ahol a kutatasaimat akar kisérleti egytittmiikodések keretein beliil is tudom folytat-
ni. Mindkét teriilet a tudoméanyos kozosség szamara jelentds eredményekhez vezethet
és a teriileten folytatott fejlesztémunka el6mozditasat érheti el. Ezért is elsGdleges
célunk a meglévs, és a TDK munkéam folytatasaként megsziileté eredmények publi-

kélasa szakfolyoirat cikkekben.
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