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AkƟvitātē iesaisƤtā jauno zinātnieku grupa..

......

IVad. pētn. Vjačeslavs Kaščejevs, Ph. D.,
akƟvitātes vadītājs

I Pētnieks Sergejs Piskunovs, Dr. rer. nat.
I Zin. asist. Dmitrijs Bočarovs, Dr. fiz.
I Zin. asist. Pāvels Nazarovs, doktorants
I Zin. asist. Jānis Timošenko, doktorants
.
Rezultātu kopsavilkums..

......

AkƟvitātes pēƟjumu rezultāƟ ir publicēƟ 26 rakstā starptauƟski
citējamos žurnālos [1-26], ir aizstāvēts viens promocijas darbs (D.
Bočarovs, 2012).

Žurnāla nosaukums Impact Factor Publikācijas
Phyiscal Review LeƩers 7.37 [1, 20]
The Journal of Physical Chemistry LeƩers 6.21 [15]
The Journal of Physical Chemistry C 4.81 [3, 11]
Physical Review B 3.69 [9, 4, 19]
Computer Physics CommunicaƟons 2.81 [16]

.
Latvijas zinātnes sasniegums 2012. gadā..

......

AƩ. : (no kreisās puses) V.Kaščejevs, A. Belovs, J. Timošenko un A. Ambainis.

Kopā ar projekta aktvitātē «PēƤjumi kvantu skaitļošanā» izstrādāto mācīšanās grafu
metodi (Aleksandrs Belovs, Andris Ambainis) šīs grupas zinātnieki V. Kaščejevs un J.
Timošenko ir ieguvuši Latvijas Zinātņu akadēmijas atzinību par vienu no pieciem
nozīmīgākajiem sasniegumiem teorēƟskajā zinātnē Latvijā 2012. gadā.

.
Sadarbības partneri Latvijā un ārzemēs..

......

PēƤjumi Ɵka veikƟ akadēmiskā sadarbībā ar vairākiem partneriem Latvijā un ārzemēs,
sekmējot daudzpusīgu pieeju pētāmām problēmām, pieredzes apmaiņu un sinerģiju.
I Kvantu punktu eksperimentālie pēƤjumi, kas sekmēja un verificēja projektā
izstrādātās teorijas.
I Federālais metroloģijas insƟtūts (Physikalisch-Technische Bundesanstalt, PTB)
Braunšveigā Vācijā, Dr. Bernd Kaestner [1, 10, 9].

I Nanostruktūru elektroniskās teorēƟskā modelēšana un pirmo principu aprēķini.
I LU Cietvielu fizikas inistūta Cietvielu elektronisko struktūru datormodelēšanas
laboratorija, Dr. Jurijs Žukovskis [6, 8, 13, 21].

I Sankt-Pēterburgas universitāte Krievijā, Prof. Robert A. Evarestov [2, 3, 7, 11].
I Duisburg-Essen Unvirsity Vācijā, Prof. Eckhartd Spohr [15, 4].

I Fizikāli uzdevumi jaunu algoritmu un kvantu mehānikas aprēķinu metožu aưsƤbai.
I LU Cietvielu fizikas inistūta TeorēƟskās fizikas un datormodelēšanas nodaļa, Dr.
Jevgēnijs Kotomins [5, 14, 17].

I LU Cietvielu fizikas inistūta EXAFS spektroskopijas laboratorija, Dr. Aleksejs
Kuzmins [12, 16].

.
Elektronu skaiƤtāju – kvantu sūkņu – kvanƟtaƤvā teorija..

......

AƩ. : Kaskāžu modeļa salīdzinājums ar
mērījumu daƟem.

Ir radīts «sabrukuma kaskāžu» (dacay cascade) modelis, kas kvanƟta-
ƤƟ apraksta strāvas uzvedību uz dinamiskajiem kvantu punkƟem bal-
sƤtajos kvantu sūkņos [1]. Šīs iekārtas ļauj precizī inicializēt kvantu
punktus ar noteiktu elektronu skaitu. Jaunais modelis korekƟ aprak-
sta daudzās laboratorijās iegūtos eksperimentālos datus un ļauj vien-
otu šī Ɵpa iekārtu klasifikāciju un raksturošanu. Svarīgākā sabrukuma
kaskāžu modeļa īpašība ir iespēja no zemas precizitātes mērījumiem
novērtēt elektronu satveršanas precizitāƟ, kura var būt par vairākām
lieluma kārtām pārsniegts strāvas mērījumu precizitāƟ. Šie rezultāƟ ir
publicēƟ pasaules vadošajā fizikas žurnālā Physical Review LeƩers [1].
Kaskāžu modeļa tālākā aưsƤba un no tā izrietošās daļiņu satveršanas
staƟtsƟkas eksperimentālā verifikācija ir veikta darbā [23].

.
Perovskītu nanocauruļu enerģēƟski stabilo konfigurāciju paredzēšana..

......

AƩ. : SrTiO3 nanocaurules konfigurācija ar izdevīgāko
enerģiju [15].

Mēs esam veikuši vairāku jauna Ɵpa nanocauruļu sistemāƟsku klasifi-
kāciju lietojot lielmēroga kvantu ķīmijas aprēķinus ar pilno ģeometrijas
opƟmizāciju [15]. Perovskītu Ɵpa materiāliem Ɵka meklētas opƟmālās
konfigurācijas stroncija Ɵtanāta (SrTiO3) nanocaurulēm, kas var veido-
Ɵes no šī materiāla kubiskās fāzes. Šī ir jauns un būƟsks solis kubisko
perovskītu nanostruktūru izpētē, kas paver ceļu to elektroniskās struk-
tūras dizainam Aprēķinu rezultāƟ rāda, ka enerģēƟski stabilākā struk-
tūra ir sagaidāma SrTiO3 nanocaurulei no (110) orientācijas nanoslāņā
ar taisnstūrveida morfoloģiju. PasƟprināta Ti–O saites kovalence ārējā
čaulā palielina absorbcijas spējas, kas paver iespējas veidot no nano-
caurlulēm sevišķi jūƤgus ķīmiskos sensorus.
Citu neorganisku nanocauruļu enerģeƟka un elektroniskie spektri ir pē-
ƤƟ darbos [3, 11, 7, 6, 21, 26].

.
Jauns kvantu interferences pielietojums nanoelektronikas ierīcēs..

......

AƩ. : PaaugsƟnot potenciālo barjeru starp
kontaktu un kvantu punktu, eksponenciāli
samazinās elektrona diskrētā stāvokļa
enerģijas ε nenoteikƤba Γ. Zilas un dzeltenas
bultas aƩēlo divus dažādus ceļus, kā
elektrons var izbēgt no slazda.

Kvantu fizikas likumi elementārdaļiņu līmenī izpaužas nanoelek-
tronikā kā duālisms starp elektronu dalļiņu un viļņu īpašībām.
Pretstatā klasiskajiem objekƟem, šī īpašības neļauj galīgā laikā
vienozīmīgi izolēt vienu elektronu nanoizmēru tranzistorā (kvan-
tu punktā). TeorēƟskajā darbā [20] mēs esam atklājuši jaunu in-
terferences efektu, kas ļauj opƟmizēt daļiņas satveršanas laika
un tās enerģijas nenoteikƤbas līdzsvaru, tādējādi panākot mak-
simāli iespējamo elektronu skaiƤšanas precizitāƟ. Šis darbs ir at-
klājis jaunu veidu kā kvantu informācija (lādiņnesēju kvantu fāze)
var ietekmēt nanoelektronikas ierīču darbību, turklāt ar būƟsku
prakƟskā pielietojuma potenciālu: iegūtās atziņas nākotnē palī-
dzēs radīt strāvas etalonu, kura precizitāƟ ierobežo Ɵka funda-
mentālie fizikas likumi.
Šajā darbā Ɵka izmantota analoģija ar dinamisko elektronu kvan-
tu interferences efektu, kas ir EXAFS spektroskopijas pamatā, un kura jauni analīzes algoritmi arī ir izstrā-
dāƟ projekta laika [16]. Savukārt enerģija-laika nenoteikƤbas mehānisms papildina iepriekš izstrādāto
un plašu atzinību guvušo sabrukuma kaskāžu modeli [1].

.
Elektroniskā struktūra LaAlO3 nanofilmiņai uz SrTiO3 pamatnes..

......

AƩ. : [(a) un (b) n-Ɵpa, (c) un (d) p-Ɵpa
LaAlO3/SrTiO3 plāno kārƟņu lokālā zonu struktūra.
Sasniedzot kriƟsko LaAlO3 slāņa biezumu
elektrostaƟskie spēki rada zonu pārklāšanos (a)-(c).

Mēs esam veikuši detalizētu elektroniskās struktūras izpēƟ lantāna alumināta plā-
najās kārƟņās uz stroncija Ɵtanāta virsmas [19]. Šī pervskītu Ɵpa pusvadītāju struk-
tūra Ɵe akƤvi pēƤta, jo tajā ir novērota līdz šīm vāji izprasta vadāmības (pie zemām
temperatūrām – supravadāmības) rašanās bez donoru vai akceptoru centru mākslī-
gas radīšanas. Tika konstruēƟ atomisƟski modeļi un veikƟ šo modeļu elektroniskās
struktūras aprēķini ar blīvuma funkcionāļa teorijas palīdzbu, izmantojot projektā uz-
krāto pieredzi [13, 15] perovskītu struktūru kvantu mehāniskajos aprēķinos. Mēs
esam atklājuši, ka lielu ietekmi uz vadāmības rašanos atstāj pēdējās atomārās plak-
nes Ɵps, kuru nosaka struktūras atkāpe no stehiometriskuma. Savukārt stehiomet-
riskajai n-Ɵpa struktūrai kriƟsko LaAlO3 biezumu nosaka elektrostaƟsko un semiko-
valento spēku līdzsvars. Nestehiometriskajā gadījumā vadāmība ir sagaidāma pat
pie viena monoslāņa biezuma, turklāt n-Ɵpa kontaktvirsmai mūsu aprēkini paredz
vadošā dubultslāņa raksturu.
SasniegƟe rezultāƟ norāda uz jaunu iespēju elektroniskās vadāmības stabilizāicjai
uz divu polāro dielektriķu kontaktvirsmas, kas ir principāli jauns ceļš elektronikas
komponenšu (piemēram, lauka efekta tranzistoru) radīšanai.
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PēƤjumu akƟvitātes zinātniskās publikācijas..
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Ar projekta atbalstu tapušās publikācijas zinātniskajos žurnālos, kas ir iekļauƟ Thomson Reuters Web of Science® un Scopus® starptatuƟski citējamo izdevumu datubāzēs.
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