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1 PēƤjumu akƟvitātes struktūra

1.1 AkƟvitātē iesaisƤtā jauno zinātnieku grupa

Pētı̄jumus ı̄stenoja:

• Vadošais pētnieks Vjačeslavs Kaščejevs, Ph.D., aktivitātes vadı̄tājs

• Pētnieks Sergejs Piskunovs, Dr. rer.nat.

• Zinātniskais asistents Pāvels Nazarovs, doktorants

• Zinātniskais asistents Jānis Timošenko, doktorants

• Zinātniskais asistents Dmitrijs Bočarovs, Dr. ϐiz. (promocijas darbs aizstāvēts pro-
jekta ietvaros)

1.2 Mērķi

Aktivitātes «Pētı̄jumi kvantu tehnolog̒iju ϐizikālajos aspektos» primārais mērķis ir tādu
ϐizikālu sistēmu izpēte, kuru ı̄pašı̄bas var izmantot kvantu informācijas apstrādē, realizējot
kvantu algoritmus un informācijas apstrādes protokolus. Mūsu uzmanı̄ba ir veltı̄ta šādu ie-
kārtu pamatelementiem, kas ir realizējami cietvielu sistēmās: kvantu punktos, nanovados
un nanocaurulēs. Kvantu informācijas nesēji cietvielu kvantu punktos un ar tiem saistı̄tām
sistēmās ir atsevišk̦ie elektroni, kuru viln̦̦u funkcijas (stāvokla̦ vektora) izmain̦as laikā nosa-
ka ārēji vadāmais elektriskais lauks kombinācijā ar konkrētās iekārtas mikroskopiskajām
ı̄pašı̄bām. Tādējādi lielāka dalā̦ no aktivitātē sasniegtajiem rezultātiem ir teorētiskās atzi-
n̦as cietvielu nanoelektronikā.
Datortehnolog̒iju un kvantu ϐizikas saiknes tradicionālais aspekts ir skaitliskās vienādo-

jumu risināšanas un datorsimulācijas metožu pielietošana ϐizikālo sistēmu analı̄zei un mo-
delēšanai. Sƽ is metodolog̒iskais virziens ir veidojis aktivitātes sekundāro mērķi.

1.2.1 Jauna fizika datortehnoloģijām: pētāmās problēmas

Pēc pētamo ϐizikālo objektu un to ı̄pašı̄bām aktivitātes pētı̄jumu rezultātus var sakārtot se-
kojoši:

• Atomārā un elektroniskā struktūra—atbildes uz jautājumu «No kā veidot elektroni-
ku?».

– 2D elektronu gāze starp un uz pusvadı̄tāju (perovskı̄tu) virsmām [13, 19]1

– 1D nanocaurules no oglekla̦, oksı̄diem un perovskı̄tiem [2, 3, 7, 11, 15, 21]
– 0D kvantu punkti & atomi [18]

• Kvantu dali̦n̦u dinamika mākslı̄gajā sistēmā —atildes uz jautājumu «Kā darbināt na-
noelektronikas elementus?».

1Skaitli̦ kvadrātiekavās atbilst publikāciju saraksta pozı̄cijām 3. sadalā̦.
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– Dinamisko kvantu punktu uzlādes un izlādes dinamika [1, 10]
– Nanoelektronisko elementu k̦ēdes [9]
– Atsevišk̦i elektroni kā klasiskās un kvantu informācijas nesēji [20]

1.2.2 Datorzinātne fizikai: jaunas metodes kvantu parādību modelēšanai un analīzei

Datortehnolog̒ijas saikne ar ϐiziku iekla̦uj arı̄ jauno aprēk̦inumetožu un algoritmu attı̄stı̄bu.
Aktivitātē šı̄ apsekta pētı̄jumi norisinājušies sekojošos virzienos:

• Liela mēroga primo principu aprēk̦inu metodika (kvantu k̦ı̄mijas «receptes»)
– Blı̄vuma funkionālu̦ izvēle unaprēk̦inumetodolog̒ijas optimizācija cietvielukvan-
tu k̦ı̄mijas savienojumu un struktūru klasēm [4, 5, 8, 19]

• Jauni algoritmi kvantu interferences analı̄zei
– «Simulētās atkvēlināšanas» algoritmi apgrieztāMonteCarlo uzdevumamEXAFS
spektru analı̄zē [12, 16]

• Kinētisko vienādojumu analı̄tiskie un skaitliskie risinājumi, pētot kvantu informāci-
jas ietekmi uz vienelektrona digitālām shēmām

– Pilnas kvantu laika evolūcijas analı̄tiski aprēk̦ini ar kinētiskajiem vienādojumi-
me, kas balsı̄tı̄t nelı̄dzsvara Grı̄na funkciju teorijā [20]

1.3 Sadarbības partneri

Pētı̄jumi tika veikti akadēmiskā sadarbı̄bā ar vairākiempartneriem Latvijā un ārzemēs. Tas
sekmēja daudzpusı̄gu pieeju pētāmām problēmām, pieredzes apmain̦u un sinerg̒iju.

• Kvantu punktu eksperimentālie pētı̄jumi, kas sekmēja un veriϐicēja projektā izstrādā-
tās teorijas.

– Federālais metrolog̒ijas institūts (Physikalisch-Technische Bundesanstalt, PTB)
Braunšveigā Vācijā, Dr. Bernd Kaestner [1, 9, 10].

• Nanostruktūru elektroniskās teorētiskā modelēšana un pirmo principu aprēk̦ini.
– LU Cietvielu ϐizikas inistūta Cietvielu elektronisko struktūru datormodelēšanas
laboratorija, Dr. Jurijs Zƽ ukovskis [6, 8, 13, 21].

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

• Fizikāli uzdevumi jaunu algoritmu un kvantu mehānikas aprēk̦inu metožu attı̄stı̄bai.
– LU Cietvielu ϐizikas inistūta Teorētiskās ϐizikas un datormodelēšanas nodala̦, Dr.
Jevgēnijs Kotomins [5, 14, 17, 22].

– LU Cietvielu ϐizikas inistūta EXAFS spektroskopijas laboratorija, Dr. Aleksejs
Kuzmins [12, 16].
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2 RezultāƟ

2.1 Zinātniskās publikācijas

Aktivitātes pētijumu rezultāti ir publicēti 21 rakstā starptautiski citējamos žurnālos [1–21],
vienā monogrāϐijas nodalā̦ [22], un vienā promocijas darbā (Dmitrijs Bočarovs). Vēl pieci
raksti [23–27] uz projekta beigu datumu ir iesniegti publicēšanai un atrodas recenzēšanas
procesā. Detalizētais publikāciju saraksts ir atrodams 3. sadalā̦.
Starp starptautiski recenzējamajiem žurnāliem, kuros ir publicēti pētı̄jumu rezultāti, ir

nozaru vadošie Physical Review Letters un The Journal of Physical Chemistry Letters, skat.
Tabulu 1.

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

Tabula 1: Aktivitātes publikācijas žurnālos ar vislielāko Impact Factor (ietekmes faktoru).

2.2 Nozīmīgākie rezultāƟ

2.2.1 Elektronu skaiƤtāju – kvantu sūkņu – kvanƟtaƤvā teorija

AƩ. 1: Kvantu sūkn̦u g̒enerētās strāvas
atkarı̄ba no sprieguma. Kaskāžu mode-
la̦ salı̄dzinājums ar mērı̄jumu datiem.

Ir radı̄ts «sabrukuma kaskāžu» (dacay cascade) mo-
delis, kas kvantitatı̄ti apraksta strāvas uzvedı̄bu uz
dinamiskajiem kvantu punktiem balstı̄tajos kvantu
sūkn̦os [1]. Sƽ ı̄s iekārtas la̦uj precizı̄ inicializēt kvan-
tu punktus ar noteiktu elektronu skaitu. Jaunaismo-
delis korekti apraksta daudzās laboratorijās iegūtos
eksperimentālos datus un la̦uj vienotu šı̄ tipa iekārtu
klasiϐikāciju un raksturošanu. Svarı̄gākā sabrukuma
kaskāžu modela̦ ı̄pašı̄ba ir iespēja no zemas preci-
zitātes mērı̄jumiem novērtēt elektronu satveršanas
precizitāti, kura var būt par vairākām lieluma kār-
tām pārsniegts strāvas mērı̄jumu precizitāti. Sƽ ie re-
zultāti ir publicēti pasaules vadošajā ϐizikas žurnālā
Physical Review Letters [1].
Kaskāžumodela̦ tālākā attı̄stı̄ba unno tā izrietošās

dali̦n̦u satveršanas statitstikas eksperimentālā veri-
ϐikācija ir veikta darbā [24].
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2.2.2 Perovskītu nanocauruļu enerģēƟski stabilo konfigurāciju paredzēšana

AƩ. 2: SrTiO3 nanocaurules konϐigurā-
cija ar izdevı̄gāko energ̒iju [15].

Mēs esam veikuši vairāku jauna tipa nanocaurulu̦
sistemātisku klasiϐikāciju lietojot lielmēroga kvantu
k̦ı̄mijas aprēk̦inus ar pilno g̒eometrijas optimizāci-
ju [15]. Perovskı̄tu tipa materiāliem tika meklētas
optimālās konϐigurācijas stroncija titanāta (SrTiO3)
nanocaurulēm, kas var veidoties no šı̄ materiāla ku-
biskās fāzes. Sƽ ı̄ ir jauns un būtisks solis kubisko
perovskı̄tu nanostruktūru izpētē, kas paver celu̦ to
elektroniskās struktūras dizainam Aprēk̦inu rezul-
tāti rāda, ka energ̒ētiski stabilākā struktūra ir sagai-
dāma SrTiO3 nanocaurulei no (110) orientācijas na-
noslān̦ā ar taisnstūrveida morfolog̒iju. Pastiprināta
Ti–O saites kovalence ārējā čaulā palielina absorbci-
jas spējas, kas paver iespējas veidot no nanocauru-
lēm sevišk̦i jūtı̄gus k̦ı̄miskos sensorus Ir kvantitatı̄vi noskaidrota kvantu slazdošanas (quan-
tum conϔinement) efekta būtiska ietekme uz nanocaurulu̦ aizliegtās zonas platumu. Sƽ ie re-
zultāti atklāj potenciālu fotokatalı̄tiskajiem pielietojumiem, kuru tālākie pētı̄jumi ir uzsākti
darbā [26].
Citu neorganisku nanocaurulu̦ energ̒etika un elektroniskie spektri ir pētı̄ti darbos [3, 6,

7, 11, 21, 27].

2.2.3 Elektrovadošā slāņa veidošanās mehānismi LaAlO3 nanofilmiņu struktūrā uz SrTiO3

perovskīta pamatnes

AƩ. 3: [(a) un (b) n-tipa, (c) un (d) p-
tipa LaAlO3/SrTiO3 plāno kārtin̦u lokā-
lā zonu struktūra. Sasniedzot kritisko
LaAlO3 slān̦a biezumu elektrostatiskie
spēki rada zonupārklāšanos (a)-(c), kas
nestehiometriskā gadı̄jumā (b) ir ar du-
bultslān̦a raksturu.

Mēs esam veikuši detalizētu elektroniskās struktū-
ras izpēti lantāna alumināta plānajās kārtin̦ās uz
stroncija titanāta virsmas [19]. Sƽ ı̄ pervskı̄tu tipa pus-
vadı̄tāju struktūra tie aktı̄vi pētı̄ta, jo tajā ir novē-
rota lı̄dz šı̄m vāji izprasta vadāmı̄bas (pie zemām
temperatūrām – supravadāmı̄bas) rašanās bez do-
noru vai akceptoru centru mākslı̄gas radı̄šanas. Ti-
ka konstruēti atomistiski modeli̦ un veikti šo mode-
lu̦ elektroniskās struktūras aprēk̦ini ar blı̄vuma fun-
kcionāla̦ teorijas palı̄dzı̄bu, izmantojot projektā uz-
krāto pieredzi [13, 15] perovskı̄tu struktūru kvantu
mehāniskajos aprēk̦inos. Mēs esam atklājuši, ka lie-
lu ietekmi uz vadāmı̄bas rašanos atstāj pēdējās at-
omārās plaknes tips, kuru nosaka struktūras atkāpe
no stehimoetriskuma. Savukārt stehiometriskajain-
tipa struktūrai kritisko LaAlO3 biezumunosaka elek-
trostatisko un semikovalento spēku lı̄dzsvars.
Sasniegtie rezultāti norāda uz jaunu iespēju elek-
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troniskās vadāmı̄bas stabilizāicjai uz divu polāro dielektrik̦u kontaktvirsmas, kas ir princi-
pāli jauns celș̌ elektronikas komponenšu (piemēram, lauka efekta tranzistoru) radı̄šanai.

2.2.4 Jauns kvantu interferences pielietojums dinamisko kvantu punktu nanoelektronikas
ierīcēs

AƩ. 4: Paaugstinot potenciālo barjeru
starp kontaktu un kvantu punktu, ek-
sponenciāli samazinās elektrona dis-
krētā stāvokla̦ energ̒ijas ε nenoteiktı̄ba
Γ. Zilas un dzeltenas bultas attēlo divus
dažādus celu̦s, kā elektrons var izbēgt
no slazda.

Kvantu ϐizikas likumi elementārdali̦n̦u lı̄menı̄ izpau-
žas nanoelektronikā kā duālisms starp elektronu
dalli̦n̦u un viln̦̦u ı̄pašı̄bām. Pretstatā klasiskajiemob-
jektiem, šı̄ ı̄pašı̄bas nela̦uj galı̄gā laikā vienozı̄mı̄gi iz-
olēt vienu elektronu nanoizmēru tranzistorā (kvan-
tu punktā). Teorētiskajā darbā [20] mēs esam at-
klājuši jaunu interferences efektu, kas la̦uj optimi-
zēt dali̦n̦as satveršanas laika un tās energ̒ijas neno-
teiktı̄bas lı̄dzsvaru, tādējādi panākot maksimāli ie-
spējamo elektronu skaitı̄šanas precizitāti. Sƽ is darbs
ir atklājis jaunu veidu kā kvantu informācija (lādin̦-
nesēju kvantu fāze) var ietekmēt nanoelektronikas
ierı̄ču darbı̄bu, turklāt ar būtisku praktiskā pielieto-
juma potenciālu: iegūtās atzin̦as nākotnē palı̄dzēs
radı̄t strāvas etalonu, kura precizitāti ierobežo tika
fundamentālie ϐizikas likumi.
Sƽajā darbā tika izmantota analog̒ija ar dinamisko elektronu kvantu interferences efek-

tu, kas ir EXAFS spektroskopijas pamatā, un kura jauni analı̄zes algoritmi arı̄ ir izstrādāti
projekta laika [16]. Savukārt energ̒ija-laika nenoteiktı̄bas mehānisms papildina iepriekš
izstrādāto un plašu atzinı̄bu guvušo sabrukuma kaskāžu modeli [1] (skat. sadalu̦ 2.2.1).
Kopā ar aktvitātē «Pētı̄jumi kvantu skaitlo̦šanā» izstrādāto mācı̄šanās grafu metodi šo

rezultātu Latvijas Zinātn̦u akadēmija ir atzinusi par vienu no pieciem nozīmīgākajiem
sasniegumiem teorētiskajā zinātnē Latvijā 2012. gadā.
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3 Zinātnisko publikāciju saraksts

3.1 RaksƟ starptauƟski citējamos žurnālos

Ar projekta atbalstu tapušās publikācijas, kas ir iekla̦utas Thomson ReutersWeb of Science®
un Scopus® datubāzēs.

[1] V. Kashcheyevs and B. Kaestner. «Universal Decay CascadeModel for Dynamic Quan-
tum Dot Initialization». In: Physical Review Letters 104.18 (May 2010), p. 186805.
ĉĔĎ: 10.1103/PhysRevLett.104.186805.

[2] R. Evarestov, A. Bandura, M. Losev, S. Piskunov, and Y. Zhukovskii. «Titania nanotu-
bes modeled from 3- and 6-layered (101) anatase sheets: Line group symmetry and
comparative ab initio LCAOcalculations». In:PhysicaE: Low-dimensional Systems and
Nanostructures 43.1 (Nov. 2010), pp. 266–278. ĉĔĎ: 10.1016/j.physe.2010.07.
068.

[3] R. A. Evarestov, Y. F. Zhukovskii, A. V. Bandura, and S. Piskunov. «Symmetry and Mo-
dels of Single-Wall BN and TiO2 Nanotubes with Hexagonal Morphology». In: The
Journal of Physical Chemistry C 114.49 (Dec. 2010), pp. 21061–21069. ĉĔĎ:10.1021/
jp106929f.

[4] S. Piskunov, T. Jacob, and E. Spohr. «Oxygen adsorption at La1−xSrxMnO3(001) surfa-
ces: Predictions from ϐirst principles». In:Physical ReviewB83.7 (Feb. 2011), p. 073402.
ĉĔĎ: 10.1103/PhysRevB.83.073402.

[5] D. Bocharov, D. Gryaznov, Y. Zhukovskii, and E. Kotomin. «DFT calculations of point
defects on UN(001) surface». In: Surface Science 605.3-4 (Feb. 2011), pp. 396–400.
ĉĔĎ: 10.1016/j.susc.2010.11.007.

[6] S. Piskunov, G. Zvejnieks, Y. F. Zhukovskii, and S. Bellucci. «Atomic and electronic
structureof bothperfect andnanostructuredNi(111) surfaces: First-principles calcu-
lations». In: Thin Solid Films 519.11 (Mar. 2011), pp. 3745–3751. ĉĔĎ: 10.1016/j.
tsf.2011.01.357.

[7] R. A. Evarestov, Y. F. Zhukovskii, A. V. Bandura, and S. Piskunov. «Symmetry and mo-
dels of single-walled TiO2 nanotubes with rectangular morphology». In: Central Eu-
ropean Journal of Physics 9.2 (Apr. 2011), pp. 492–501. ĉĔĎ: 10.2478/s11534-010-
0095-8.

[8] Y. F. Zhukovskii, S. Piskunov, E. A. Kotomin, andS. Bellucci. «Simulationson themecha-
nism of CNT bundle growth upon smooth and nanostructured Ni as well as θ-Al2O3

catalysts». In: Central European Journal of Physics 9.2 (Apr. 2011), pp. 530–541. ĉĔĎ:
10.2478/s11534-010-0079-8.

[9] L. Fricke, F. Hohls, N. Ubbelohde, B. Kaestner, V. Kashcheyevs, C. Leicht, P. Mirovsky,
K. Pierz, H. Schumacher, and R. Haug. «Quantized current source with mesoscopic
feedback». In:Physical ReviewB83.19 (May2011), p. 193306. ĉĔĎ:10.1103/PhysRevB.
83.193306. arXiv: 1105.5501.

8



[10] C. Leicht, P. Mirovsky, B. Kaestner, F. Hohls, V. Kashcheyevs, E. V. Kurganova, U. Zeit-
ler, T.Weimann, K. Pierz, and H.W. Schumacher. «Generation of energy selective exci-
tations in quantumHall edge states». In: Semiconductor Science and Technology 26.5
(May2011), p. 55010. ĉĔĎ:10.1088/0268-1242/26/5/055010. arXiv:1009.5897.

[11] R. A. Evarestov, Y. F. Zhukovskii, A. V. Bandura, S. Piskunov, andM.V. Losev. «Symmetry
and Models of Double-Wall BN and TiO2 Nanotubes with Hexagonal Morphology».
In: The Journal of Physical Chemistry C 115.29 (June 2011), pp. 14067–14076. ĉĔĎ:
10.1021/jp2027737.

[12] J. Timoshenko, A. Kuzmin, and J. Purans. «Molecular dynamics simulations of EXAFS
in germanium». In: Central European Journal of Physics 9.3 (June 2011), pp. 710–715.
ĉĔĎ: 10.2478/s11534-010-0074-0.

[13] V.Alexandrov, S. Piskunov, Y. F. Zhukovskii, E. A. Kotomin, and J.Maier. «First-Principles
Modeling of Oxygen Interaction with SrTiO3 (001) Surface: Comparative Density-
Functional LCAO and Plane-Wave Study». In: Integrated Ferroelectrics 123.1 (June
2011), pp. 10–17. ĉĔĎ: 10.1080/10584587.2011.570586.

[14] D.Bocharov,D. Gryaznov, Y. Zhukovskii, andE.Kotomin. «Ab initiomodelingof oxygen
impurity atom incorporation into uraniummononitride surface and sub-surface va-
cancies». In: Journal of Nuclear Materials 416.1-2 (Sept. 2011), pp. 200–204. ĉĔĎ:
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