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Aktivitate iesaistita jauno zinatnieku grupa B Latvijas zinatnes sashiegums 2012. gada Sadarbibas partneri Latvija un arzemes
» VVad. pétn. VjaEesIavs Ka§Eejevs, Ph. D.’ Pétijumi tika veikti akadémiska sadarbiba ar vairakiem partneriem Latvija un arzemes,

aktivitstes vathéjs sekmejot daudzpusigu pieeju pétamam problémam, pieredzes apmainu un sinergiju.
» Pétnieks Sergejs Piskunovs, Dr. rer. nat.
» Zin. asist. Dmitrijs Bocarovs, Dr. fiz.
» Zin. asist. Pavels Nazarovs, doktorants
» Zin. asist. Janis Timosenko, doktorants

» Kvantu punktu eksperimentalie pétijumi, kas sekméja un verificeja projekta
izstradatas teorijas.

» Federalais metrologijas instituts (Physikalisch-Technische Bundesanstalt, PTB)
Braunsveiga Vacija, Dr. Bernd Kaestner [1, 10, 9].

» Nanostruktlru elektroniskas teoretiska modelésana un pirmo principu apreékini.

» LU Cietvielu fizikas inistuta Cietvielu elektronisko strukturu datormodelésanas
laboratorija, Dr. Jurijs Zukovskis [6, 8, 13, 21].

» Sankt-Péterburgas universitate Krievija, Prof. Robert A. Evarestov [2, 3, 7, 11].

» Duisburg-Essen Unvirsity Vacija, Prof. Eckhartd Spohr [15, 4].

Rezultatu kopsavilkums

Aktivitates petijumu rezultati ir publicéti 26 raksta starptautiski
citéjamos Zurnalos [1-26], ir aizstavéts viens promocijas darbs (D.
BocCarovs, 2012).

» Fizikali uzdevumi jaunu algoritmu un kvantu mehanikas apréekinu metozu attistibai.

Zurnala nosaukums Impact Factor | Publikacijas ATL. @ (no kreisas puses) V.Ka3Cejevs, A. Belovs, J. Timo3enko un A. Ambainis. » LU Cietvielu fizikas inisttta Teorétiskas fizikas un datormodelé$anas nodala, Dr.
Phyiscal Review Letters 7.37 [1, 20] _ .. :

The Journal of Physical Chemistry Letters 6.21 [15] Kopa ar projekta aktvitate «Pétijumi kvantu skaitlosana» izstradato macisanas grafu Jevgenijs Kotomins [5, 14, 17].

The Journal of Physical Chemistry C 4.81 3, 11] metodi (Aleksandrs Belovs, Andris Ambainis) $is grupas zinatnieki V. Kas&ejevs un J. » LU Cietvielu fizikas inistuta EXAFS spektroskopijas laboratorija, Dr. Aleksejs
Physical Review B 3.69 [9, 4, 19] Timosenko ir ieguvusi Latvijas Zinatnu akadémijas atzinibu par vienu no pieciem Kuzmins [12, 16].

Computer Physics Communications 2.81 [16] nozimigakajiem sasniegumiem teorétiskaja zinatné Latvija 2012. gada.

Elektronu skaititaju — kvantu suknu — kvantitativa teorija Perovskitu nanocaurulu energetiski stabilo konfiguraciju paredzesana

Meés esam veikuSi vairaku jauna tipa nanocaurulu sistematisku klasifi-
kaciju lietojot lielméroga kvantu kimijas aprékinus ar pilno geometrijas
optimizaciju [15]. Perovskitu tipa materialiem tika meklétas optimalas
konfiguracijas stroncija titanata (SrTiO3) nanocaurulém, kas var veido-
ties no & materiala kubiskas fazes. Siir jauns un bitisks solis kubisko
perovskitu nanostrukturu izpéte, kas paver celu to elektroniskas struk-
turas dizainam Aprékinu rezultati rada, ka energétiski stabilaka struk-
tura ir sagaidama SrTiO3 nanocaurulei no (110) orientacijas nanoslana
ar taisnsturveida morfologiju. Pastiprinata Ti—O saites kovalence aréja
caula palielina absorbcijas spéjas, kas paver iespéjas veidot no nano-
caurlulém seviski jutigus kimiskos sensorus.

Citu neorganisku nanocaurulu energetika un elektroniskie spektri ir pé-
titi darbos [3, 11, 7, 6, 21, 26].

Ir radits «sabrukuma kaskazu» (dacay cascade) modelis, kas kvantita-
titi apraksta stravas uzvedibu uz dinamiskajiem kvantu punktiem bal-
stitajos kvantu stknos [1]. Sis iekartas lauj precizi inicializét kvantu
punktus ar noteiktu elektronu skaitu. Jaunais modelis korekti aprak-
sta daudzas laboratorijas iegutos eksperimentalos datus un lauj vien-
otu Si tipa iekartu klasifikaciju un raksturosanu. Svarigaka sabrukuma
kaskazu modela Tpasiba ir iespéja no zemas precizitates méerijjumiem
novertéet elektronu satversanas precizitati, kura var but par vairakam
lieluma kartam parsniegts stravas mérijumu precizitati. Sie rezultati ir
publiceti pasaules vadosaja fizikas zurnala Physical Review Letters [1].
Kaskazu modela talaka attistiba un no ta izrietosas dalinu satversanas

statitstikas eksperimentala verifikacija ir veikta darba [23]. Att. : Kaskazu modela salidzinajums ar
merijumu datiem.

Att. : srTiO; nanocaurules konfiguracija ar izdevigako
energiju [15].
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Saja darba tika izmantota analogija ar dinamisko elektronu kvan-

tu interferences efektu, kas ir EXAFS spektroskopijas pamata, un kura jauni analizes algoritmi ariir izstra-
dati projekta laika [16]. Savukart energija-laika nenoteiktibas mehanisms papildina ieprieks izstradato
un plasu atzintbu guvuso sabrukuma kaskazu modeli [1].

Sasniegtie rezultati norada uz jaunu iespéju elektroniskas vadamibas stabilizaicjai LaAlO3/SrTiO3 plano kartinu lokala zonu struktura.
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