Projekts ,Datorzinatnes pielietojumi un tas saiknes ar kvantu fiziku”

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

Ko un kapéc mes petam?

Pétniecibas aktivitates ,Kvantu tehnologiju fizikalie aspekti” primarais mérkis ir tadu fizikalu sistemu
izpéte, kuru TpaSibas var izmantot kvantu informacijas apstradé, realizéjot kvantu algoritmus un
informacijas apstrades protokolus. Musu uzmaniba ir veltita $adu iekartu pamatelementiem, kas ir
realizéjami cietvielu sistémds: kvantu punktos, nanovados un nanocaurulés. Més pétam ar Sim sistémam
saistito pasaules zinatné aktualos fundamentalo jautajumus. Kvantu informacijas neséji cietvielu kvantu
punktos un ar tiem saistitam sistémas ir atseviskie elektroni, kuru vilnu funkcijas (stavokla vektora)
izmainas laika nosaka aréji vadamais elektriskais lauks kombinacija ar konkrétas iekartas
mikroskopiskajam Tpasibam. Izméramie lielumi ir elektriski detektéjamas ipasiba: vadamiba, strava,
stravas korelacijas funkcijas. Atseviski tiek modeléta $adu sistému izgatavoSana iesaistito materialu,
galvenokart pusvaditaju persovskitu, elektroniskas TpasSibas netradicionalajas struktlras — atomistiski
planas kartinas un nanocaurulés.

Ka meés petam?

Sis aktivitates pétijumos tiek pielietotas teorétiskas fizikas un datorzinatnu metodes. Més lietojam divas
stratégijas: pirmkart, fenomenologisku kvantu mode|u radiSana, raksturosana un verifikacija, izmantojot
analitiskus un skaitliskus aprékinus un pasu radito programmatdru, un, otrkart ,lielméroga kvantu
kimiska modelésana sistémam ar noteiktu atomaro struktiru, lietojot blivuma funkcionala teoriju un
specializéto, paralélai skaitlosanai pieméroto programmatlru. Mis akadémiskas sadarbibas partneri
arpus projekta ir eksperimentalo pétnieku grupas Vacija (PTB Institats) un Lielbritanija (Kembridzas
Universitate), ka ari skaitlisko kvantu aprékinu specialisti LU Cietvielu fizikas institlta, Vacija (Duizburgas-
Esenas Universitate) un Krievija (Sanktpéterburgas Universitate).



Kas ir sasniegts projekta pirmaja gada?
Projekta pirmaja gada nozimigakos rezultatus var sagrupét divas dalas: elektronu kvantu siknu un
dinamisko kvantu punktu modelésana un interfeisu un nanocaurulu elektroniskas struktiras aprékini.
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e Ir uzsakta kvantitativo mode|u izveide un aprobacija atsevisko kvantu stavokju selektivajai
inicializacijai dinamiskajos kvantu punktos. P.Nazarovs un V.KascCejevs tika komandéti uz PTB
institGtu Vacija 2010. gada jalija, kur sadarbiba ar Dr.B.Kaestner’a grupu tika analizéta kvantu
punktu uzlades raksturliknu struktdra. Ir piedavats kaskazu modela visparinajums, ka nem véra
ne tikai izlades (atpakaltunelésanas) bet art uzlades procesa dinamiku. Modela detalizéta izpéte
un salidzinajuma ar eksperimentu metodikas izstrade ir pirmais posms P.Nazarova promocijas

darba uzdevumos.
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starptautiskaja konferencé TRNM’2010 Levi, Somija 2010. gada decembri; tiek gatavots raksts
Zurnalam Physical Review B.

(@ My (V) () Aflygy (eV)

2010. gada februari un novembri PR

S.Piskunovs ir viesojies prof. E. Spohr’a

71000 Ky
7(1000K)

grupa Duizburgas-Esenas
Universitatgrupa. Sis sadarbibas gaita ir

pilnveidotas perovskita tipa struktdras un

N\u,, w\‘| ' \U:“Lc\\
termodinamikas aprékina metodes un  Teoratiski aprékinata lantana un stroncija manganatu virsmas
izpétita skabekla absorbcijas uz termodinamiskas stabilitates fazu diagrammas (S. Piskunov, T.

. . . Jacob, E. Spohr,Phys.Rev.B).
La;-,Sr,MnOsvirsmas. Rezultati ir P y )

aprakstiti raksta, kas ir pienemts publicéSanai Zurnala Physical Review B.

Tika izpétiti oglekla nanocaurulu augSanas mehanismi uz nanostrukturéta katalizatora
pamatnes, izmantojot kvantu kimijas metodes. Saja darba S.Piskunovs ir sadarbojies ar kolégiem
no LU Cietvielu fizikas Institita (J.Zukovskis,G.Zvejnieks). Ir noskaidroti uz nikela virsmas
absorbéto oglekla atomu paru un trisatomu mijiedarbibas veidi un stiprumi un to loma
nanostrukturéta katalizatora virsmas izveidé. Oglekla nanocaurules augSanas simulacijas liecina
par Ni klasteru pozitivo lomu nanocaurules iedigla stabilizacija. Sie rezultati ir apkopoti divas
publikacijas.



