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GRUNDLAGEN IM QUANTEN-MAGNETOMETER: ENTWICKELT FUR
BERUHRUNGSLOSE MATERIALPRUFUNG

Die Vemessung und Optimierung komplexer nanostruk-
turierter Schaltkreise, die Sichtbarmachung einzelner Bits
in elektronischen Speichermedien sowie die kontaktfreie
Materialprifung zur Detektion kleinster Risse — all dies
sind vielversprechende Anwendungsfelder fir den Einsatz
neuartiger Quanten-Magnetometer. Damit diese Visionen
Realitat werden, hat sich das Fraunhofer IWM mit funf
weiteren Fraunhofer-Instituten (IAF, IPM, IMM, 1ISB und CAP)
im Fraunhofer-Leitprojekt » Quantenmagnetometrie (QMag)«
zusammengeschlossen.

Die Magnetometrie hat das Ziel, Magnetfelder hochprazise
und auf kleinster Skala ortsaufgeldst zu messen. In der
Medizintechnik werden dafir erfolgreich und standardmaBig
supraleitende Tunnelkontakte erfolgreich eingesetzt, etwa
zur Untersuchung von Hirnstrémen. Ein entscheidender
Nachteil ist jedoch, dass die SQUID-Sensoren aufwandig
auf Temperaturen nahe null Kelvin gekihlt werden mussen.
Die Verwendung sogenannter NV-Zentren in Diamant bietet
hingegen erstmals die Mdglichkeit, eine entsprechend hohe
Messempfindlichkeit bei Raumtemperatur zu erreichen. Zu-
dem ist eine sehr hohe Ortsauflésung im Nanometerbereich
moglich, hundertmal genauer als der Stand der Technik.

NV-Defektkomplex in Diamant

Was versteht man unter einem NV-Zentrum, und wie ist dieses
aufgebaut? Ausgangspunkt ist ein Diamantkristall, in dem
ein Kohlenstoffatom durch ein Stickstoffatom (N) ersetzt wird,
in dessen direkter Nachbarschaft ein weiteres Kohlenstoffatom
fehlt, eine sogenannte Kohlenstoff-Vakanz (Abbildung 3). Die
durch diesen Defektkomplex hervorgerufenen Anderungen in
der Elektronenstruktur des Diamanten lassen sich gezielt durch
Laser manipulieren und als ein Spinqubit praparieren, also als
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1 Lokale spinabhédngige Zustandsdichten (LDOS) benachbarter

C-Atome (unten), aufgespalten in Anteile der s- und p-Orbitale;

gelb unterlegt: Valenzband (VB) und Lejtungsband (LB).

Valenzband

2 Berechnete spinaufgeléste Einelektronenniveaus relativ zur
Valenzbandkante (VBK) in guter Ubereinstimmung mit Literatur-
werten (vgl. Gali et al. PRB 77, 155206).
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ein Zweizustands-Quantensystem: Dieser elementarste Magnet
reagiert hochsensibel auf duBere Magnetfelder, was wiederum
durch Laser registriert werden kann.

Mit einem NV-Defekt in einer Diamantspitze eines Rasterkraft-
mikroskops bietet sich erstmals die Moglichkeit, auf atomarer
Skala Magnetfeldverteilungen zu messen. Befinden sich jedoch
in der Nahe des NV-Zentrums Gitterverzerrungen, atomare
Fehlstellen, Korngrenzen, Versetzungen oder gar Oberflachen,
so haben diese einen unerwinschten Einfluss auf dessen Ener-
gieniveaus. Mit physikalischen Modellen und theoretischen
Methoden (wie der Dichtefunktionaltheorie) unterstitzt das
Fraunhofer IWM seine Partner beim Bau hochempfindlicher
Magnetometer. Die eigens entwickelten Modelle verbessern
das Verstandnis der Vorgédnge auf atomarer Skala und erlau-
ben die quantitative Berechnung von Stéreinflissen. Befindet
sich ein NV-Defektkomplex sehr nah an der Oberflache der
Diamantspitze, so besitzt er eine andere Resonanzfrequenz
als wenn er tief im perfekt kristallinen Diamantbereich
lokalisiert ist. Der Defekt darf jedoch nicht zu weit von der
Spitze entfernt sein, um die angestrebte Ortsauflésung der
Magnetfeldmessung zu gewahrleisten. Welcher Abstand zur
Oberflache ist nun ein guter Kompromiss? Welche Einfliisse
haben verschiedene kristallographische Terminierungen von
Oberflachen? Diese und andere Fragen geht das Fraunhofer
IWM im Projekt an und beantwortet so genau wie maglich,
was bei der Kalibrierung und Interpretation realer Messergeb-
nisse von Nutzen sein wird.

NV-Defektenergieniveaus im Einkristall
Zum Start des Projekts untersuchten wir das Energieniveau-

schema des isolierten (idealen) NV-Defektkomplexes und
berechneten mit hoher Genauigkeit die beteiligten elektro-
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3 Atomistisches Superzellenmodell eines NV-Zentrums in Diamant:

gelb Kohlenstoff, blau Stickstoff, rot Sauerstoffleerstelle.

nischen Energieniveaus. Die Energieunterschiede zwischen
diesen Niveaus bestimmen die Laserfrequenzen, die zur
Realisierung des gewlinschten Spinqubits bendtigt werden.
Abbildung 1 zeigt die lokale Zustandsdichte (LDOS) der an den
Defekt angrenzenden C-Atome. Die Defektniveaus inmitten
der Bandliicke gehoren zu den fir die Magnetometrie interes-
santen Elektronenzustanden. Die Ergebnisse unserer bisheri-
gen Rechnungen sind in einem Termschema in Abbildung 2
zusammengefasst. Sie stimmen mit den Vorarbeiten anderer
Theoriegruppen sehr gut Gberein.

Diese NV-Defektenergieniveaus im Einkristall sind nun der Aus-
gangspunkt, um die Vielzahl der oben erwéhnten Storeinfliisse
zu untersuchen. Wir vergréBern dafir die in Abbildung 3
gezeigte Simulations-Superzelle, erganzen sie um strukturelle
Defekte und berechnen die modifizierten Energieniveaus.

Magnetometrie fiir Werkstoffcharakterisierung und
Bauteilpriifung

Die bertihrungslose und zerstorungsfreie Materialprifung, bei-
spielsweise von hochfesten Stahlen, ist ein vielversprechendes
Anwendungsgebiet der Quantenmagnetometer. Die hoch-
empfindliche 3D-Magnetfeldmessung bietet erstmals das Po-
tenzial, Mikrorisse im Material — welche Ausgangspunkt von
Uberlastung und Bauteilversagen sein kénnen — bei zyklischen
Belastungstests ortsaufgeldst zu erfassen. Im Bereich makro-
skopischer Tests sind solche magnetisch messenden Verfahren
bekannt und etabliert, zum Beispiel bei der Wirbelstrompru-
fung. Drei bis vier geometrische GroBenordnungen darunter,
bei Mikrorissen nahe der Rauhigkeitsgrenze des Priiflings, be-
treten wir jedoch wissenschaftliches Neuland.

Dr. Wolfgang Korner, Dr. Daniel Urban
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