VALASZ
Rockenbauer Antal Professzor Ur opponensi véleményére

Kdszondm Rockenbauer Antal Professzor Urnak, hogy az akadéaktori értekezésem-
ben leirt tudomanyos eredmeényeimet tulnyomoreészt elienkiniszondm, hogy az értekezé-
semben a moédszerleirast pozitivan értékelte.

Az aldbbiakban pontrél pontra szeretnék valaszolni ké&idédletve megjegyzéseire. Az
egyik tézispontomat ériatkritikjara a végén valaszolok.

1) Az elektronspin, mint kvantumbit megbizhaté beallits&iolvasasa: Roviden szeret-
nék valaszolni a kérdésre rakoncentralvéstsban az NV-centrummal elért eredményekre és
megadva a megfel@lreferenciakat. Lehéség van arra, hogy a hiperfinom-csatolast kihasz-
nalva az elektronspin allapotat egyértelmiien hozzatghdegyémantracsban 16v3C (vagy
a megfeled nitrogénizotép) magspinjéhez, amelyet kvadzi memaoriakéaznalhatunk és elta-
rolja az elektronspin allapotat még ai] hogy az elektronspin allapotat optikailag kiolvastuk
volna. Amennyiben csak az elektronspin kiolvasaséara hlgyank, akkor az elektronspin
kiolvasasanak megbizhatésaga csak 75% korili. Amennyabkiolvasasi eljarast0’-szor
megismétlik a magspint megfeten manipulalva, akkor lehet eléggé megbizhatdé eredményt
kapni. Ha nem egy magspint, hanem tébbet manipulalunk egyeszakkor lehétség van lé-
nyegesen novelni a kiolvasas megbizhatésagat, azaz caékka kiolvasasi eljaras ismétlési
szamat [L. Jiang et al.: Repetitive Readout of a Single Elaatr8pin via Quantum Logic with
Nuclear Spin Ancillae, Science, vol. 326, 267 (2010)]. Négmutatta be egy masik csoport,
a92 + 2% megbizhatdésagi mutatd a magspin kiolvasasara, illetegwnasutan kétszer elvé-
gezve a mérési eljarast ez a mutato kb. 82,5%, amely arrehoy sikeriilt a magspin értékeét
agy kimérni, hogy praktikusan a magspin allapotat nem eédttak meg a mérés soran. Ezt
nevezik ,quantum non-demolition” protokolinak. Nagy remgézan arra, hogy ezt a protokollt
valoban sikerll az NV-centrummal megvaldsitani [Neumaral.e Single-Shot Readout of a
Single Nuclear Spin, Science, vol. 329, 542 (2010)].

2) A g-tenzor szamitasa: a g-tenzor pontos szamitasa na@paaajarulhatna a ponthibak
azonositasahoz. Ez a spin-pélya csatolas pontos szangitdsgenyli, amely nagyon nehéz
feladat a szupercella-modszeren belll pszeudopotekatdlagy projektorokat hasznélva a
torzselektronok kezelésére. Ugyanakkor hozza kell tenmegy a kézelmultban a norma-
tartd pszeudopotencial-formalizmuson belll a g-tenzéangtasat megoldottadk [D. Ceresoli
et al., Phys. Rev. B vol. 81, 060409(R) (2010)]. igy €y nyilt arra, hogy a jdben a
g-tenzorokat is kiszamitsuk a kilénféle paramagnesesrenekre, amelyet tervezek is elvé-



gezni.

3) Az NV-centrumban a nitrogénatom palyajat lehet-e ligantér-elmélettel kezelni: az
NV-centrumban a vakanciat korilv@wnitrogénatomnak és harom szénatomnak egy un. 16g6
kotése van, amely a vakancia felé mutat. A 16g6 kotés megrfvelnevezés, mert nem
kémiai kotésben résztvévelektronpalydkrél van sz6, hanem elszakadt kot&slekblsza-
badulé” elektronpalyakrol, amelyeket Un.2duibridpalyaként lehet leirni a gyémantracsban.
Ezek nem hoznak egymassal létrevagy = kdtéseket, hanem egymassal elektrosztatikus il-
letve korrelacids kdlcsdnhatasba Iépnek. Véleményenirgzgniatt nincs kdzvetlen kapcsolat
az NV-centrum leirasa és a ritkafdldfémek koordinaciogéit leird ligandumtér-elmélet ko-
z6tt. Annyiban van hasonlosag, hogy mindkét esetben agélsseportelméletet alkalmazni a
palyadk szimmetriainak és az energiaszint jellegének ntagheéséara.

4) Az NV-centrum gerjesztési spektruma: az A-B vertikabszorpciora a kisérletben 2,18
eV-ot kaptak. A PBE funkcionéllal 1,91 eV-ot, mig a HSEO6 faiokallal 2,213 eV-ot kap-
tam. A fenti értékek szerepelnek az 5.2 tablazatban. A leisértékdl vald eltérés rendre
0,27 eV és 0,033 eV a PBE és HSEO06 funkcionalokkal. Emiatt eeggiien helyesnek tlnik
az a megallapitas, hogy a HSEO06 funkcionallal kapom visddaéaleti értéket. Az ,ANTI-
STOKES adatok a tablazat C-D vertikalis abszorpciojanaha&h megallapitas egy félreér-
téskbl szarmazhat. Az értekezés 162. oldalan talalhaté 5.4 @deolvashatd, hogy a ,C-
D"-vel jel6lt atmenet energidja a vertikalis emissziotjelmig az ,AS”-sel jeldlt oszlopban
nem az ,ANTI-STOKES atmenet”, hanem az ANTI-STOKES elt@senergigjat irtam be
a kérdéses 5.2 tablazatban. Ezeket a kifejezéseket azbfa2dtfeliratdban is definidlom. A
vertikalis emissziora PBE funkcionallal kapott 1,534 e\Ekrnind a Davies és Hamer altal
mért 1,76 eV-tol és a Manson és Harrison altal mért 1,88 éYaium| esik. Ezzel szemben
a HSEO6 funkcionallal kapott 1,738 eV kozel van Davies és efaattal mért értékhez. Az
értekezésemben a 168. oldalon leirt mondat, "A PBE funkdanépott értékek jeledsen
eltérnek barmelyik kisérleti adattol." erre utal, és ithtapontosabban fogalmazhattam volna.
Ugyanakkor a kdvetkézmondat mar egyértelm: ,A HSEO6 érték (1,738 eV) nagyarekd
van a DAVIES és HAMER A&ltal kapott értékhez (1,760 eV).”

5) A 13C hiperfinom-csatolasok értelmezése az NV-centrumban:diablazatban efs
sorban a kvantumbitként hasznalt magspineket szerettéma wazonositani, €és valéban nem
adtam meg olyan részletességgel az adatokat, mint az 3&xa#ilan. A kérdéses adat, a 6
ekvivalens szénatomra vonatkozo, hiperfinomtensatlé elemei rendre [14,0; 14,4; 19,7]
MHz egységben. Ezek nagyjabol 1 MHz-zel nagyobbak, mintrarh&kvivalens szénatomra
kapott ertékek, amelyek szerepelnek az 5.4 tablazatban.

Azt ajoslatomat, hogy valéjaban 6+3 szénatom rendelkeéx Bz kortli hiperfinom csa-



tolassal azota két fliiggetlen mérés mégéette. Az egyik esetben sok egyedi NV-centrumot
an. ESLAC méréssel sikerllt megvizsgélni, a masik esetkdd\acentrum sokasagot mér-
ték ki elektron-mag kefts rezonancia (ENDOR) mdadszerrel, amely sokkal érzékenyeinib

az EPR moddszer; az utobbival nem tudtak a harom és a hat &nsvazénatomhoz tartozo
jeleket feloldani, mig az ENDOR maodszerrel igen.

A két Uj mérési eredmény értelmezésében részt vettem egikiddve a kisérleti csopor-
tokkal. Az el® esetben elfogadott cikkben vagyok tarssaeaz NV-centrummal foglalkoz6
specidlis kiadvanyban [Benjamin Smeltzer, Lilian Childremsd Adam Gali:'*C hyperfine
interactions in the NV centre in diamond, New Journal of Rig;®lfogadva], a masik esetben
pedig a Junichi Isoya professzorral vagyok tarsszatzan a kéziratban, amelyet hamarosan
bekuldink a Physical Review Letters folydiratba.

6) Az opponensi birdlatban emlitett pontatlansagokértvitl a nem eléggé korultekint
fogalmazasért elnézést kérek.

7) Az 5(c) tézispont: Az opponens az 5(c) tézispont utolsdidatéban szereplallitast
nem fogadja el, amely igy hangzik: ,Megadtam egy olyan polla amellyel elvileg le-
hetséges a semleges nitrogén-vakancia hiba gerjeszeatek\elektronspinjét és a kérnyez
hiperfinomaktiv izotopok magspinjét kvantumbitek |étrefeara hasznalni.” Az opponensi
vélemény szerint vitathatd, hogy a tul révid relaxacias iketve a tal kicsi spin-palya kol-
csOnhatas miatt a semleges NV-centrumon alapul6 kvantundgvalésithato.

A gyémantminta tisztasagatol figen a relaxacios ikodzel van a millisecundumhoz a nit-
rogénhez kothétparamagneses hibakban, igy tapasztalat szerintrgpulzussal a negativan
toltétt NV-hibaban lehetséges szolbamérsékleten az elektronspin atbillentése. Feltétetézhe
hogy a semleges NV-hibaban is hasonl6 relaxaciodéag fel.

A tovabbiakban szeretném az értekezésben sZetep? abrat hasznalni a magyarazathoz.
A kritikus lépés a'A, —2 A, atmenet, hiszen a gerjesztétt; szintdl varhatd csak sugar-
z4asos atmenet 2 alapallapotba, és igy volna lehetséges a spinallapotaMiklvasasa. A
kérdés az, hogy &4, —2 A, széras valoszinlisége-e nagyobb, vagy pedig annak vailidszi
sége, hogy 44, ms=t1/2 elektronallapot spontan atszérédik az nis$#2 elektronallapotba,
amely aztan transzverzalis spin-palya csatolas és realiggotok segitségével at tud szérni
sugarzasmentesert & alapallapotba.

a)tA, —?% A, szbras: ennek valészinlisége valébassen fligg & A, és?A; allapotok
energiakilonbségat A két allapot kozétt a parhuzamos (vagy axialis) spitypasatolas
ad kapcsolatot. Ennek varhatdéan az energidja a MHz nagysdigébe esik. Emiatt a relative
gyors atmenet akkor valészin( a két allapot k6zott, amibenmya* A, és?A; allapotok kozel
degeneraltak (10 meV-on belll egyezik az energiajuk).



b) *A, ms=t+1/2 elektronallapot spontan atszérdédik az ms$+#2 elektronallapotba, majd
transzverzalis (vagy nem-axialis) spin-palya csatold% alapallapotba: ez a folyamat két
lépésre bonthatd. Mindkét Iépés kritikus.

Feltételezve, hogy kitsvaltakoz6 magneses tér nem hat, akkor az elektronspindase
vagy a gyémantban Iévmas paramagneses ponthibak elektronspinjével vagy medig-
mantban défordulé magspinekkel valé kblcsénhatas miatt lehetségasa ponthibak kon-
centracidja alacsony, akkor az @folyamat val6szinlisége nagyon kicsi. Mivel a kvantumbit
megvalositasat egy darab ponthibdval meg lehet valdésiaért nincs gyakorlati akadalya
annak, hogy a ponthibak koncentraciéjat alacsonyan tartsmasodik folyamat viszont el-
vileg felléphet, hiszen az NV ponthibaban a nitrogénatdmnatépjatél fligghen vagyl = 1
vagy I = 1/2 magspinje van. Ebben az esetben a transzverzalis hipeKilcsdnhatas az
ms=t1/2 elektronspint atszorhatja az ms3/2 allapotba. Az atszéras valdszinlisége flgg
az ms allapotok kozotti energiakulonbs@igamely fligg az altalunk hasznalt kélglland6
magneses tér nagysagatol. A tipikusan hasznalt magneskesetén ez az energiakilénbség
legalabb két nagysagrenddel nagyobb, mint a hiperfinomiésa¢nergidja. Elild az kovetke-
zik, hogy ez a sz6ras kis valdszinlséggel térténik meg.

Miutan ez a széras megtortént, akkor a masodik Iépésberdnégfiet a széras az alap-
allapotba (ahogyan azt az értekezésben leirtam). Ez eggnyilag lassu folyamat, hiszen a
semleges NV-hibanak a gerjesztett allapotat pontosarnttesikarult kimérni, mert & A, ger-
jesztett allapot élettartama eléggé hosszunak bizorfyaijhos, ezt az élettartamot ugyanakkor
nem mérték ki pontosan.

Osszességében az a) és b) l6béyeket dsszevetve az latszik, hogy az a) esetben a szoras
valoszinliségét nem lehet Iényegesen befolyasolni, &f)esviszont a magneses tér névele-
sével lényegesen lehet csokkenteni a szoras valoszitlisggelvi lehebség van arra, hogy a
b) folyamat valdszinliségét csokkentsik, és igy az a) fimdyanenjen végbe, ahogy azt az ér-
tekezésemben javasoltam. Az a) és b) folyamatok ratajaeabetsléséhez szilkség vania
és*A, allapotok energidjanak ismeretére, hogy mennyiben lejatarlatban megvaldsitani
a fent elmondottakat.

A fentiek alapjan az értekezéshen szebepbndatot

,Megadtam egy olyan protokollt, amellyel elvileg leheteég semleges nitrogén-vakancia
hiba gerjesztett kvartett elektronspinjét és a kordybiperfinomaktiv izotbpok magspinjét
kvantumbitek Iétrehozasara hasznalni.”



tovabbra is érvényesnek gondolom, de 6vatosabban megfagah

,Megadtam egy olyan protokollt, amely esetleg |t teszi, hogy a semleges nitrogén-
vakancia hiba gerjesztett kvartett elektronspinjét ésraydi hiperfinomaktiv izotopok mag-
spinjét kvantumbitek |étrehozasara hasznalni.”

Még egyszer szeretném megkdszonni Rockenbauer Antal BrofeSrnak, hogy az aka-
démiai doktori értekezésemben leirt tudomanyos eredni@eyés annak fogadtatasat 6sszes-
ségében pozitivan értékelte.

Dr. Gali Adam



