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Введение 
Возможность создавать, контролировать и считывать когерентные 

состояния многоспиновых систем в твердых телах принципиально 
важна для создания масштабируемых приложений для квантовой об-
работки информации, квантового магнитометрии, метрологии и т. п. 
(см., например, [1, 2]). Для этих целей особенно перспективными яв-
ляются системы взаимодействующих электронных и ядерных спинов, 
в которых электроны играют роль «быстрых» кубит и могут исполь-
зоваться в качестве интерфейсов с «летающими» кубитами – фотона-
ми, а ядерные спины («медленные» кубиты) могут хранить квантовую 
информацию в течение долгого времени благодаря их исключительно 
высокой изоляции от окружения. 

Наиболее успешным представителем таких систем является отри-
цательно заряженный центр окраски «азот-вакансия» (NV-центр) в 
алмазе (см., например, обзоры [3, 4]), электронный спин S=1 которого РЕПОЗИТОРИЙ ГГ
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в основном триплетном электронном состоянии сверхтонко взаимо-
действует с ядерным спином I(N)=1 атома 14N, принадлежащего дан-
ному NV центру, и, потенциально, с соседними ядерными спинами 
I(C)=1/2 изотопических атомов 13C, распределенных случайно в решет-
ке алмаза и замещающих бесспиновые атомы 12C с вероятностью 
1,1%. Возможность детектирования индивидуальных ядерных спинов 
в алмазе на основе использования явления оптически детектируемого 
магнитного резонанса (ОДМР) была продемонстрирована еще в 2004 
году [5] для ядерных спинов атомов 13С, которые были расположены в 
ближайших к вакансии узлах решетки алмаза. Позже благодаря раз-
работке динамических методов подавления дефазировки электронно-
го спина NV центра, вызванной стохастической динамикой спинового 
окружения (см., например, [6]), стало возможным наблюдать элек-
тронно-ядерные спиновые системы NV-13C, в которые входили доста-
точно удаленные от NV центра одиночные ядерные спины 13С (см., в 
частности, работы [7–12]), связанные с ним сравнительно слабым 
сверхтонким взаимодействием (СТВ). В настоящее время можно счи-
тать хорошо отработанными методы инициализации, когерентного 
манипулирования и измерения состояний электронно-ядерных спино-
вых систем 14NV-13C с целью их использования в качестве квантовых 
регистров и квантовой памяти, а также для реализации квантовой 
коррекции ошибок, квантовой метрологии и т.п. Для всех этих при-
ложений необходимо детально знать характеристики СТВ и понимать 
динамику электронно-ядерных спиновых систем NV-13C под действи-
ем как СТВ, так и под влиянием внешних воздействий, которыми 
обычно являются импульсные микроволновые и радиочастотными 
поля, с помощью которых реализуется когерентное манипулирование 
состояниями электронного и ядерных спинов.  

В экспериментах с одиночными спиновыми системами 14NV-13C 
стандартно используются методы ОДМР, обеспечивающие повыше-
ние чувствительности на 7 порядков по сравнению с обычным мето-
дом электронного парамагнитного резонанса (ЭПР). Альтернативным 
способом определения характеристик СТВ является использование 
современных методов компьютерного моделирования, позволяющих 
рассчитать пространственные, электронные и спиновые характери-
стики наноразмерных кластеров или суперячеек алмаза, содержащих 
NV центры, и, в частности, найти характеристики СТВ для различных 
систем NV-13C, отличающихся взаимным расположением электронно-
го и ядерного спинов. Недавно такой систематический расчет полных 
матриц АKL, описывающих СТВ электронного спина NV центра с раз-
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личным образом расположенными ядерными спинами 13С, был вы-
полнен в наших работах [13, 14] посредством моделирования методом 
функционала плотности пассивированных водородом кластеров алма-
за C291[NV]-H172 и C510[NV]-H252, содержащих NV центр. Используя 
полученные расчетные данные в спин-гамильтонианах конкретных 
систем NV-13C, можно рассчитать практически без подгоночных па-
раметров различные экспериментально наблюдаемые характеристики 
и зависимости, а также предсказывать оптимальные условия для по-
лучения нужных результатов при постановке планируемых экспери-
ментов. 

В частности, в [13] было показано, что вследствие симметрии цен-
тра в кластерах имеются «семейства» эквивалентных положений ато-
мов 13С, содержащие 3 или 6 таких положений, демонстрирующие 
практически одинаковые характеристики СТВ. Используя метод 
спин-гамильтониана, мы рассчитали величину связанного с СТВ рас-
щепления состояний с проекциями электронного спина mS=±1 для 
всех возможных систем NV-13C в кластере. Следует отметить, что эти 
величины, измеряемые экспериментально, являются характерными 
для каждого семейства и поэтому могут использоваться для иденти-
фикации систем NV-13C. В [13] было показано, что такой подход поз-
воляет количественно (и практически без подгоночных параметров) 
описать экспериментальные данные работы [8], где были системати-
чески измерены величины СТВ расщеплений для 400 различных си-
стем NV-13C, а также промоделировать различные наблюдаемые спек-
тры ОДМР в присутствии внешнего магнитного поля различной ве-
личины для одной из таких систем.  

Для большинства приложений желательно использовать системы 
NV-13C, в которых ядерные спины имеют максимально большое вре-
мя когерентности. Одним из важных механизмов нарушения коге-
рентности ядерных спинов (особенно в изотопически чистом алмазе) 
являются их стохастические перевороты, инициируемые анизотроп-
ной составляющей СТВ, описываемой недиагональными элементами 
матрицы АKL СТВ. Такие чрезвычайно стабильные спиновые системы 
NV-13C были обнаружены недавно экспериментально в работах [9, 10] 
в результате рутинного перебора огромного количества различных 
систем NV-13C (например, в работе [9] было исследовано около 3300 
различных систем NV-13C в изотопически чистом алмазе с содержа-
нием 0,2% 13С, в результате чего были найдены всего лишь две раз-
личные стабильные системы NV-13C, в которых вероятности перево-
ротов ядерного спина 13C были достаточно малыми). До недавнего 
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времени считалось, что стабильными являются только NV-13C систе-
мы с расположением ядерного спина 13С на оси симметрии C3VNV 
центра, поскольку них матрица СТВ является диагональной и ось 
квантования ядерного спина всегда параллельна оси NV центра. В 
[14] на основе выполненного систематического расчета индуцирован-
ных СТВ скоростей переворотов ядерных спинов в кластере C510[NV]-

H252 было предсказано наличие большого количества «неосевых» ста-
бильных систем NV-13C, в которых ядерные спины 13С расположены в 
бислое алмаза, перпендикулярном оси NV центра. Для одной из таких 
систем сделанные предсказания о ее характеристиках были подтвер-
ждены экспериментально [14]. Следует отметить, что в настоящее 
время уже апробированы методы выращивания слоистых алмазных 
структур, содержащих NV центры и тонкие слои изотопического уг-
лерода 13С [15]. 

Согласно сделанным в [14] предсказаниям, для большинства си-
стем в кластере C510[NV]-H252 анизотропная составляющая СТВ, опи-
сываемая недиагональными элементами матрицы СТВ АKL, не являет-
ся малой. Это обстоятельство можно использовать для более быстро-
го когерентного манипулирования состояниями ядерных спинов 13С в 
системах NV-13C, в которых обычно манипулирование электронным 
спином NV центра осуществляется с помощью коротких импульсов 
микроволнового излучения (~2-3 ГГц), а ядерным спином 13С – с по-
мощью радиочастотных импульсов, имеющих существенно большую 
длительность вследствие малости магнито-дипольного переходного 
момента для ядерного спина. В [16, 17] на основе численного модели-
рования нестационарной динамики систем NV-13C под действием 
микроволновых импульсов было показано, что можно эффективно 
манипулировать ядерными состояниями системы, используя только 
импульсные микроволны, обладающие характеристиками (отстройка 
частоты и частота Раби), при которых имеют место резонансы в спи-
новой системе, «одетой» микроволнами. Используя рассчитанные 
матрицы СТВ, мы численно проанализировали динамику ряда кон-
кретных спиновых систем NV-13C и нашли оптимальные характери-
стики микроволнового импульса, реализующего с высокой вероятно-
стью (~ 1) переворот ядерного спина 13C. Показано, что численные ре-
зультаты хорошо коррелируют с полученными аналитическими фор-
мулами. 

Недавно была предложена [18, 19] и, отчасти, реализована [20] 
идея получения наноразмерных алмазов с NV центрами, в которых в 
качестве затравки в процессе роста алмаза используются молекулы 
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азаадамантана С9H15N, получающиеся из молекул адамантана С10Н16 
замещением одного из атомов углерода атомом азота, или молекулы 
метил-азаадамантана, в которых метильная группа CH3 может присо-
единяться к различным атомам углерода азаадамантана. Химически-
ми методами можно создавать такие прекурсоры с замещением в них 
в определенных позициях обычных бесспиновых атомов 12С изотопи-
ческим углеродом 13С. Реализация этой идеи позволит выращивать 
нанокристаллы алмаза, содержащие спиновые системыNV-13C с за-
данным расположением ядерных спинов 13С относительно NV центра. 
Контролировать результаты такого роста и устанавливать корреляции 
полученных спиновых систем NV-13C с исходным прекурсором мож-
но посредством измерения спектров ОДМР. При этом в качестве ин-
дикатора для идентификации различных систем NV-13C может ис-
пользоваться величина индуцированного СТВ расщепления подуров-
ней mS=±1 NV центра в нулевом магнитном поле, которая зависит от 
взаимного расположения атома 13С и атома N в использованном пре-
курсоре. Очевидно, для этих целей желательно знать эти величины 
заранее. Такой предсказательный расчет характерных величин инду-
цированного СТВ расщепления подуровней mS=±1 NV центра в нуле-
вом магнитном поле выполнен нами недавно [21, 22] на основе ис-
пользования расчетных данных о характеристиках СТВ, полученных 
в [14] для кластера C510[NV]-H252.  

 
Заключение 
Представлен краткий обзор результатов систематического компь-

ютерного моделирования характеристик сверхтонких взаимодействий 
между электронным спином центра окраски «азот-вакансия» в алмазе 
и ядерными спинами 13C (квантовой памятью), произвольным обра-
зом расположенными в пассивированных водородом кластерах алмаза 
С291[NV]H172 и С510[NV]H252. Полученные расчетные данные исполь-
зованы для описания широкого круга имеющихся экспериментов, а 
также предсказания характеристик электронно-ядерных спиновых си-
стем NV-13C, представляющих особый интерес для разрабатываемых 
квантовых технологий на основе алмаза. 
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ОПРЕДЕЛЕНИЕ ПАРАМЕТРОВ ЛАЗЕРНОЙ ОБРАБОТКИ 

КВАРЦЕВЫХ ЗОЛЬ-ГЕЛЬ СТЕКОЛ С ПОМОЩЬЮ  
СОЧЕТАНИЯ МЕТОДА КОНЕЧНЫХ ЭЛЕМЕНТОВ И  

ИСКУССТВЕННЫХ НЕЙРОННЫХ СЕТЕЙ 
 
Введение 
В настоящее время искусственные нейронные сети получили ши-

рокое применение в различных областях науки техники, в том числе 
для моделирования технологических процессов лазерной обработки 
[1].  
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