Projekts ,Datorzinatnes pielietojumi un tas saiknes ar kvantu fiziku”

Aktivitates ,Kvantu tehnologiju fizikalie aspekti” atskaite par projekta otro gadu

Sis aktivitates pétijumos tiek pielietotas teorétiskas fizikas un datorzinatnu metodes. Més lietojam divas
stratégijas: pirmkart, fenomenologisku kvantu modelu radiSanu, raksturoSanu un verifikaciju, izmantojot
analttiskus un skaitliskus aprékinus un pasu radito programmatiru, un, otrkart , lielméroga kvantu
kimisko modelésanu sistemam ar noteiktu atomaro struktdru, lietojot blivuma funkcionala teoriju un
specializéto, paralélai skaitloSanai pieméroto programmatiru.

Svarigaie rezultati otraja projekta gada (2010. g. decembris - 2011.g. novembris):

e Turpinot darbu pie vienelektrona stravas avotu

kvantitativas teorijas izveides, ir radits virkné slégtu :
kvantu stknu modelis, kas nem véra vairaku kvantu 2 /——/ -2
punktu elektrostatisko mijiedarbibu. Modelis balstas ! i y |
uz pirmaja projekta gada radito sabrukuma kaskazu
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frekvencu diapazona. Modela atbilstibu realitatei ir

apstiprinajusi  eksperimenti  Vacijas metrologijas 1. attéls. Virkné slégtu kvantu sdknu
institita PTB. Kopa ar Vacijas kolégiem rezultati ir  generéta stravas (zila [inija) un uzkrata
potenciala (sarkana Iinija) atkariba no
. o ) L _ o pielikta sprieguma. Punkti: eksperimentali
atgriezeniskas saites robeZu ir atklata pareja no dati, linijas: projekta izstrada teorija.

analoga uz diskrétu (binomialu) troksni, par ko tiek

publicéti Zurnala Physical Review B. lzpétot stipras

gatavota atseviska publikacija.

e Meés esam izveidojusi dinamisko kvantu punktu termisko un kvantu fluktuaciju teoriju un
turpinam darbu pie Sis teorijas lietojumiem kvantu stknu volt-ampéra raksturliknu dizainam.
Dinamiskajiem kvantu punktiem, kas veido pamatelementus vienelektrona stravas avotos un
kvantu siknos, ir raksturigas siltuma (termiskas) un kvantu (dinamiskas) fluktuacijas jeb kltGdas
elektronu satver$ana. Zinatniskaja literatlra pieejamas teorijas, kas balstas uz kinétskajiem
vienadojumeim un uz Grina funkciju kustibas vienadojumiem, nenem véra tuneléSanas
amplitidu eksponencialo atkaribu no energijas un laika, kas ir raksturiga tiesi jaunakas paaudzes
neadiabatiskajiem kvantu siikniem. Més esam formuléjusi visparigu teoriju, kas nem véra abas
minétas atkaribas. Ir iegltas analitiskas sakaribas un skaitliskie rezultati, kas raksturo dinamisko
kvantu fluktuaciju ietekmi uz kvantu punkta inicializacijas precizitati. Sie rezultati veido tiltu
starp literatlra apskatitajiem robeZgadijumiem un Jauj veikt eksperimentali parbaudamus
paredzéjumus.



Attistot termisko fluktuaciju teoriju
tika
fundamemtals kvantu statistikas jautajums: Fermi-

daudzlimenu

kvantu punktam analitiski atrsisinats
Diraka funkcijas visparinajums sistémai ar galigu un
fiksetu dalinu skaitu un disktrétu kvantu
spektru. Ir atklata visparinatas Fermi funkcijas saikne ar
tiek

uzdevumu risinasana. Sie visparigie rezultati ir apkopoti
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g-polinomiem, kas lietoti kombinatorikas

atseviska raksta, kas ir iesniegts publikacijai.

Més esam veikusi vairaku jauna tipa nanocaurulu
sistematisku klasifikaciju lietojot lielméroga kvantu
kimijas aprékinus ar pilno geometrijas optimizaciju.
Perovskitu tipa materialiem tika meklétas optimalas
konfiguracijas stroncija titanata (SrTiO;) nanocaurulém,
kas var veidoties no & materiala kubiskas fazes. Sis ir
jauns un batisks solis kubisko perovskitu nanostruktiru
izpéte, kas paver celu to elektroniskas struktiras
dizainam. Aprékinu rezultati rada, ka energétiski
stabilaka struktdra ir sagaidama SrTiO; nanocaurulei no
(110)

morfologiju. Pastiprinata Ti-O saites kovalence argja

orientacijas nanoslana ar taisnstirveida
Caula palielina absorbcijas spéjas, kas paver iespéjas
veidot no nanocaurulém seviski jatigus kimisko vielu
sensorus. Ir kvantitativi noskaidrota kvantu slazdoSanas
(quantum confinement) efekta batiska ietekme uz

nanocaurulu aizliegtds zonas platumu. Sie rezultati
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elektronu) kvantu limenu apdzivotiba
varbatiba: preciza visparinata Fermi-
Diraka sadalijuma (zila linija)
salidzinajums ar dazadiem tuvinajumiem

3. attéls. Visstabilakas stroncija
titanata nanocaurulés atomara

konfiguracija.

atklaj potencialu fotokatalitiskajiem pielietojumiem, kuru izpéte tiks turpinata projekta tresaja

gada. Perovskitu nanocauruju lielméroga kvantu modelésanas rezultati ir publicéti raksta Zurnala

Jorunal of Physical Chemestry Letters.

Attistot kvantu kimijas metodes, ir veikta sistematiska
modelu kristalografiskas orientacijas ietekmes izpéte
uz smago elementu savienojumu aprékinu precizitati un
stabilitati. Uzticamie pirmo principu apréekini smagajiem
elementiem |auj aizstat bistamus vai neiespé&jamus
aprékinus ar atomu [imenu aprékinu.

Tika salidzinatas urana nitrida (UN) kubiskas fazes (001)
(110)
paradija, ka mainot virsmas orientaciju paliek spéka

un orientaciju virsmas. Aprékinu rezutlati
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4. attéls. Dazadu kristolagrafisko
orientaciju modelu salidzinajuma
piemeérs.



defektu veidosSanas kvalitativie scenariji. Kvantitativajiem efektiem ir iespé&jamas pretéjas
tendences: bezdefektu virsmas stabilitate ir augstaka (001) orientacijas virsmai, savukart
vakancu veido$anas energija ir zemaka par apt. 0.7 eV (110) orientacijai. Rezultati ir prezentéti
starptautiskaja konferencé ,,Synergy between modelling and experiments for the investigation of
nuclear fuels” Kembridza, Apvienotaja Karalisté un ieklauti Dmitrija Bo¢arova promocijas darba.



