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1 Petijumu aktivitates struktura
1.1 Aktivitate iesaistita jauno zinatnieku grupa
Pétijumus 1stenoja:

» Vadosais pétnieks Vjaceslavs Kascejevs, Ph.D., aktivitates vaditajs

Pétnieks Sergejs Piskunovs, Dr. rer.nat.

Zinatniskais asistents Pavels Nazarovs, doktorants

Zinatniskais asistents Janis TimoSenko, doktorants

Zinatniskais asistents Dmitrijs BocCarovs, Dr. fiz. (promocijas darbs aizstavéts pro-
jekta ietvaros)

1.2 Mérki

Aktivitates «Pétijumi kvantu tehnologiju fizikalajos aspektos» primarais meérkis ir tadu
fizikalu sistému izpéte, kuru ipasibas var izmantot kvantu informacijas apstrade, realizéjot
kvantu algoritmus un informacijas apstrades protokolus. Miisu uzmaniba ir veltita Sadu ie-
kartu pamatelementiem, kas ir realizé€jami cietvielu sistémas: kvantu punktos, nanovados
un nanocaurulés. Kvantu informacijas neségji cietvielu kvantu punktos un ar tiem saistitam
sistémas ir atseviskie elektroni, kuru vilnu funkcijas (stavokla vektora) izmainas laika nosa-
ka areji vadamais elektriskais lauks kombinacija ar konkrétas iekartas mikroskopiskajam
ipasSibam. Tadejadi lielaka dala no aktivitate sasniegtajiem rezultatiem ir teorétiskas atzi-
nas cietvielu nanoelektronika.

Datortehnologiju un kvantu fizikas saiknes tradicionalais aspekts ir skaitliskas vienado-
jumu risinaSanas un datorsimulacijas metozu pielietoSana fizikalo sistému analizei un mo-
delésanai. Sis metodologiskais virziens ir veidojis aktivitites sekundaro meérki.

1.2.1 Jauna fizika datortehnologijam: pétamas problémas

Péc pétamo fizikalo objektu un to ipasibam aktivitates pétijumu rezultatus var sakartot se-
kojosi:

¢ Atomara un elektroniska struktira —atbildes uz jautajumu «No ka veidot elektroni-
ku?».

- 2D elektronu gaze starp un uz pusvaditaju (perovskitu) virsmam [13, 19]*
- 1D nanocaurules no oglekla, oksidiem un perovskitiem [2, 3,7, 11, 15, 21]

- 0D kvantu punkti & atomi [18]

e Kvantu dalinu dinamika maksligaja sistéma —atildes uz jautajumu «Ka darbinat na-
noelektronikas elementus?».

1Skaitli kvadratiekavas atbilst publikaciju saraksta pozicijam 3. sadala.



- Dinamisko kvantu punktu uzlades un izlades dinamika [1, 10]
- Nanoelektronisko elementu kédes [9]

- Atseviski elektroni ka Kklasiskas un kvantu informacijas neséji [20]

1.2.2 Datorzinatne fizikai: jaunas metodes kvantu paradibu modelésanai un analizei

Datortehnologijas saikne ar fiziku ieklauj arl jauno aprékinu metozu un algoritmu attistibu.

Aktivitate S1 apsekta pétijumi norisinajusies sekojoSos virzienos:

¢ Liela méroga primo principu aprékinu metodika (kvantu kimijas «receptes»)
- Blivuma funkionalu izvele un aprékinu metodologijas optimizacija cietvielu kvan-
tu kimijas savienojumu un struktiiru klasém [4, 5, 8, 19]
e Jauni algoritmi kvantu interferences analizei
- «Simuléetas atkvelinasanas» algoritmi apgriezta Monte Carlo uzdevumam EXAFS
spektru analize [12, 16]
 Kineétisko vienadojumu analitiskie un skaitliskie risinajumi, pétot kvantu informaci-
jas ietekmi uz vienelektrona digitalam shemam

- Pilnas kvantu laika evolucijas analitiski aprékini ar kinétiskajiem vienadojumi-
me, kas balsitit nelidzsvara Grina funkciju teorija [20]

1.3 Sadarbibas partneri

Pétijumi tika veikti akadémiska sadarbiba ar vairakiem partneriem Latvija un arzemeés. Tas
sekméja daudzpusigu pieeju pétamam problémam, pieredzes apmainu un sinergiju.

¢ Kvantu punktu eksperimentalie pétijumi, kas sekméja un verificéja projekta izstrada-
tas teorijas.

- Federalais metrologijas institiits (Physikalisch-Technische Bundesanstalt, PTB)
Braunsveiga Vacija, Dr. Bernd Kaestner [1, 9, 10].
e Nanostruktiiru elektroniskas teorétiska modelésana un pirmo principu aprekini.

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

- Sankt-Peterburgas universitate Krievija, Prof. Robert A. Evarestov [2, 3, 7, 11].
- Duisburg-Essen Unvirsity Vacija, Prof. Eckhartd Spohr [4, 15].

 Fizikali uzdevumi jaunu algoritmu un kvantu mehanikas aprékinu metoZu attistibai.

- LU Cietvielu fizikas inistita Teorétiskas fizikas un datormodelésanas nodala, Dr.
Jevgénijs Kotomins [5, 14, 17, 22].

- LU Cietvielu fizikas inistiita EXAFS spektroskopijas laboratorija, Dr. Aleksejs
Kuzmins [12, 16].



2 Rezultati

2.1 Zinatniskas publikacijas

Aktivitates petijumu rezultati ir publicéti 21 raksta starptautiski citéjamos Zurnalos [1-21],
viena monografijas nodala [22], un viena promocijas darba (Dmitrijs Bocarovs). Vel pieci
raksti [23-27] uz projekta beigu datumu ir iesniegti publicéSanai un atrodas recenzésanas
procesa. Detalizétais publikaciju saraksts ir atrodams 3. sadala.

Starp starptautiski recenzéjamajiem zurnaliem, kuros ir publicéti pétijumu rezultati, ir
nozaru vadoSie Physical Review Letters un The Journal of Physical Chemistry Letters, skat.

Tabulu 1.

Zurnala nosaukums

Phyiscal Review Letters

The Journal of Physical Chemistry Letters
The Journal of Physical Chemistry C
Physical Review B

Computer Physics Communications

Impact Factor Publikacijas
7.37 [1,20]
6.21 [15]
4.81 [3,11]
3.69 [4,9, 19]
2.81 [16]

Tabula 1: Aktivitates publikacijas Zurnalos ar vislielako Impact Factor (ietekmes faktoru).

2.2 Nozimigakie rezultati

2.2.1 Elektronu skaititaju — kvantu siiknu — kvantitativa teorija

Ir radits «sabrukuma kaskazu» (dacay cascade) mo-
delis, kas kvantitatiti apraksta stravas uzvedibu uz
dinamiskajiem kvantu punktiem balstitajos kvantu
siiknos [1]. Sis iekartas Jauj precizi inicializét kvan-
tu punktus ar noteiktu elektronu skaitu. Jaunais mo-
delis korekti apraksta daudzas laboratorijas iegiitos
eksperimentalos datus un Jauj vienotu $1 tipa iekartu
klasifikaciju un raksturo$anu. Svarigaka sabrukuma
kaskazu modela ipasiba ir iespéja no zemas preci-
zitates mérijjumiem novertét elektronu satverSanas
precizitati, kura var bt par vairakam lieluma kar-
tam parsniegts stravas meérijumu precizitati. Sie re-
zultati ir publicéti pasaules vados$aja fizikas zZurnala
Physical Review Letters [1].

Kaskazu modela talaka attistiba un no taizrietoSas
dalinu satversanas statitstikas eksperimentala veri-
fikacija ir veikta darba [24].
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Att. 1: Kvantu siikknu generétas stravas
atkariba no sprieguma. Kaskazu mode-
la salidzinajums ar mérijumu datiem.



2.2.2 Perovskitu nanocaurulu energétiski stabilo konfiguraciju paredzésana

Més esam veikusi vairaku jauna tipa nanocaurulu
sistematisku klasifikaciju lietojot lielméroga kvantu
kimijas aprékinus ar pilno geometrijas optimizaci-
ju [15]. Perovskitu tipa materialiem tika meklétas
optimalas konfiguracijas stroncija titanata (SrTiO3)
nanocaurulém, kas var veidoties no $1 materiala ku-
biskas fazes. Si ir jauns un biitisks solis kubisko
perovskitu nanostruktiiru izpété, kas paver celu to
elektroniskas struktiras dizainam Aprekinu rezul-
tati rada, ka energeétiski stabilaka struktiira ir sagai-
dama SrTiO3 nanocaurulei no (110) orientacijas na-
noslana ar taisnstirveida morfologiju. Pastiprinata
Ti-0 saites kovalence ar€ja ¢aula palielina absorbci-
jas spéjas, kas paver iespé€jas veidot no nanocauru-

Att. 2: SrTiO3 nanocaurules konfigura-
cija ar izdevigako energiju [15].

1ém seviski jitigus kimiskos sensorus Ir kvantitativi noskaidrota kvantu slazdoSanas (quan-
tum confinement) efekta biitiska ietekme uz nanocaurulu aizliegtas zonas platumu. Sie re-
zultati atklaj potencialu fotokatalitiskajiem pielietojumiem, kuru talakie pétijumi ir uzsakti

darba [26].

Citu neorganisku nanocaurulu energetika un elektroniskie spektri ir pétiti darbos [3, 6,

7,11, 21, 27].

2.2.3 Elektrovadosa slana veidosanas mehanismi LaAlO3 nanofilminu struktiira uz SrTiO3

perovskita pamatnes

Meés esam veikusi detalizétu elektroniskas strukti-
ras izpéti lantana aluminata planajas kartinas uz
stroncija titanata virsmas [19]. S1pervskitu tipa pus-
vaditaju struktiira tie aktivi pétita, jo taja ir nove-
rota lidz $Sim vaji izprasta vadamibas (pie zemam
temperatiiram - supravadamibas) rasanas bez do-
noru vai akceptoru centru maksligas radi$anas. Ti-
ka konstruéti atomistiski modeli un veikti $o mode-
lu elektroniskas struktiras aprékini ar blivuma fun-
kcionala teorijas palidzibu, izmantojot projekta uz-
krato pieredzi [13, 15] perovskitu struktiiru kvantu
mehaniskajos aprékinos. Més esam atklajusi, ka lie-
lu ietekmi uz vadamibas rasanos atstaj pédéjas at-
omaras plaknes tips, kuru nosaka struktiras atkape
no stehimoetriskuma. Savukart stehiometriskajai n-
tipa strukturai kritisko LaAlO3 biezumu nosaka elek-
trostatisko un semikovalento spéku lidzsvars.
Sasniegtie rezultati norada uz jaunu iespéju elek-
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Att. 3: [(a) un (b) n-tipa, (c) un (d) p-
tipa LaAlO3/SrTiOs plano kartinu loka-
la zonu struktiira. Sasniedzot kritisko
LaAlO3 slana biezumu elektrostatiskie
spéki rada zonu parklasanos (a)-(c), kas
nestehiometriska gadijuma (b) ir ar du-
bultslana raksturu.



troniskas vadamibas stabilizaicjai uz divu polaro dielektriku kontaktvirsmas, kas ir princi-
pali jauns celS elektronikas komponensu (pieméram, lauka efekta tranzistoru) radisanai.

2.2.4 Jauns kvantu interferences pielietojums dinamisko kvantu punktu nanoelektronikas

ierices

Kvantu fizikas likumi elementardalinu limeni izpau-
Zas nanoelektronika ka dualisms starp elektronu
dallinu un vilnu ipasibam. Pretstata klasiskajiem ob-
jektiem, $11paSibas nelauj galiga laika vienozimigi iz-
olet vienu elektronu nanoizmeéru tranzistora (kvan-
tu punkta). Teorétiskaja darba [20] més esam at-
klajusi jaunu interferences efektu, kas lauj optimi-
zét dalinas satverSanas laika un tas energijas neno-
teiktibas lidzsvaru, tadejadi panakot maksimali ie-
spé&jamo elektronu skaitiSanas precizitati. Sis darbs
ir atklajis jaunu veidu ka kvantu informacija (ladin-
neséju kvantu faze) var ietekmét nanoelektronikas
iericu darbibu, turklat ar butisku praktiska pielieto-
juma potencialu: iegiitas atzinas nakotné palidzés
radit stravas etalonu, kura precizitati ierobezo tika
fundamentalie fizikas likumi.
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Att. 4: Paaugstinot potencialo barjeru
starp kontaktu un kvantu punktu, ek-
sponenciali samazinas elektrona dis-
kréta stavokla energijas € nenoteiktiba
I'. Zilas un dzeltenas bultas attélo divus
dazadus celus, ka elektrons var izbégt
no slazda.

Saja darba tika izmantota analogija ar dinamisko elektronu kvantu interferences efek-
tu, kas ir EXAFS spektroskopijas pamata, un kura jauni analizes algoritmi ari ir izstradati
projekta laika [16]. Savukart energija-laika nenoteiktibas mehanisms papildina ieprieks
izstradato un plasu atzinibu guvu$o sabrukuma kaskazu modeli [1] (skat. sadalu 2.2.1).

Kopa ar aktvitate «Pétijumi kvantu skaitloSana» izstradato maciSanas grafu metodi $o
rezultatu Latvijas Zinatnu akadémija ir atzinusi par vienu no pieciem nozimigakajiem
sasniegumiem teorétiskaja zinatné Latvija 2012. gada.



3 Zinatnisko publikaciju saraksts

3.1 Raksti starptautiski citéjamos Zurnalos

Ar projekta atbalstu tapu$as publikacijas, kas ir ieklautas Thomson Reuters Web of Science®

un Scopus® datubazes.
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