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В данной работе проводится исследование трехспиновой системы 14NV-13C, которая включает электрон-

ный спин NV-центра и ядерные спины атомов 13С и 14N. В этой системе наблюдается двукратное вырожде-

ние энергетических уровней в нулевом магнитном поле (вырождение Крамерса) из-за инвариантности спи-

нового гамильтониана к обращению времени. Для исследования влияния магнитного и электрического поля 

на энергетические уровни системы было проведено моделирование спектров оптически детектируемого 

магнитного резонанса (ОДМР) этой гибридной квантовой системы в рамках метода спин-гамильтониана при 

одновременном воздействии на систему магнитного и электрического или внутрикристаллического поля. 

Построенная модель хорошо согласуется с экспериментальным спектром ОДМР одиночного комплекса 
14NV-13C, локализованном в образце сверхчистого алмаза с помощью конфокального микроскопа. По рас-

щеплению спектра ОДМР в нулевом магнитном поле и по данным квантово-химического моделирования 

было определено, что атом 13С расположен в третьей координационной сфере NV-центра, и соответствую-

щий этому положению тензор сверхтонкого взаимодействия электронного спина NV-центра и ядерного 

спина изотопа углерода 13С использовался в модели. В результате численные расчеты показали, что вырож-

дение снимается только магнитным полем, независимо от наличия какого-либо электрического (кристалли-

ческого) поля, что делает данную квантовую систему перспективным для магнитометрии. 
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ВВЕДЕНИЕ 
 

В последние годы наблюдается большой 

прогресс в области применения одиночных NV-

центров (центр азот-вакансия) в алмазе и их 

комплексов с ядерными спинами в качестве 

квантовых сенсоров с нанометровым простран-

ственным разрешением [1]. Измерения прово-

дятся путем анализа спектров оптически детек-

тируемого магнитного резонанса (ОДМР), по-

скольку резонансные частоты чувствительны к 

магнитным и электрическим полям, а также к 

температуре и давлению. На данный момент 

наибольшее развитие получила магнитометрия 

с помощью NV-центров [2, 3].  

Одной из проблем магнитометрии на основе 

NV-центров в алмазе является необходимость 

учитывать влияние на NV-cенсоры электриче-

ского внутрикристаллического поля, которое в 

реальных кристаллах алмаза может быть до-

вольно сильным вследствие наличия дефектов 

кристаллической структуры, приводящих к по-

явлению напряжений в кристалле [4]. В этой 

связи актуальной является проблема различения 

вкладов магнитного и электрического полей при 

анализе спектров ОДМР NV-центра, использу-

емого в качестве сенсора. Для этой цели в каче-

стве сенсоров в работах [5, 6] было предложено 

использовать крамерсово-вырожденные спино-

вые системы [7], т.е. системы с полуцелым спи-

ном, состояния которых являются дважды вы-

рожденными в присутствии электрическо-

го/кристаллического поля, и это вырождение 

снимается только магнитным полем. Одной из 

таких систем является гибридная квантовая си-

стема 14NV-13C, которая представляет собой 

NV-центр со спином S = 1, сверхтонко связан-

ный с изотопом 13С (с ядерным спином 
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13 CI = 1/2),  также в системе присутствует ядер-

ный спин азота самого NV-центра 
14 NI = 1.  

В работах [5, 6] для системы NV-13С без уче-

та ядерного спина и квадрупольного момента 

азота было аналитически показано, что ее энер-

гетические уровни дважды вырождены. В дан-

ной работе комплекс NV-13С исследуется с уче-

том ядерного спина атома азота 
14 NI = 1  и 

квадрупольного момента. Теоретический анализ 

проводится с помощью модели, основанной на 

спиновом гамильтониане, адекватность которой 

подтверждается с помощью экспериментально 

измеренного спектра ОДМР. С помощью моде-

ли исследуется влияние магнитных и электри-

ческих полей на энергетические уровни систе-

мы. В первой части статьи приводится подроб-

ное описание модели, вторая часть посвящена 

результатам моделирования и обсуждению. 

 

МОДЕЛИРОВАНИЕ 

 

Для моделирования ОДМР комплекса 14NV-
13C используется метод спинового гамильтони-

ана. Общий гамильтониан основного электрон-

ного состояния системы включает в себя ком-

поненты, отвечающие за расщепление нулевого 

поля, сверхтонкое взаимодействие электронно-

го спина NV-центра с ядерными спинами 14N и 
13С, квадрупольное взаимодействие с ядерным 

спином 14N, взаимодействие с магнитным полем 

(эффект Зеемана), взаимодействие с электриче-

ским полем (эффект Штарка), а также взаимо-

действие с СВЧ-магнитным полем, каждое из 

этих взаимодействий можно описать с по-

мощью следующих выражений: 
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где X Y ZS = (S , S , S )  – оператор электронного 

спина NV-центра; 
14 14 14N N N

14 N X Y ZI = I , I , I
 
 
 
 

 – 

оператор ядерного спина 14N; 13 CI =  

13 13 13C C C

X Y Z= I , I , I
 
 
 
 

 – оператор ядерного 

спина 13C; D = 2870 МГц – параметр расщепле-

ния нулевого поля; d|| = 0.35 Гц  см/В и d⊥ = 

= 17 Гц  см/В параллельная и поперечная со-

ставляющая параметра взаимодействия с элек-

трическим полем; ( )X Y ZE = E , E , E  – вектор 

напряженности электрического поля; 
14 N
||A = 

= −2.14 и 
14 NA⊥  = −2.7 МГц продольная и попе-

речная компонента сверхтонкого взаимо-

действия  (СТВ)  с  ядерным  спином  14N;  Q = 

= − 5.01 МГц – параметр квадрупольного взаи-

модействия; 
13 C
KLA  – тензор сверхтонкого взаи-

модействия  с  ядерным  спином  13С,  KL = (X, 

Y, Z),  NVγ  = 2.8 МГц/Гс,  14 N
γ = 0.31 кГц/Гс,  

13 C
γ = 1.07085 кГц/Гс – гиромагнитные отно-

шения электронного спина NV-центра, ядерных 

спинов 14N и 13С, ( )СВЧ СВЧ СВЧ
СВЧ X Y ZB = B , B , B  – 

вектор СВЧ-поля.  

Таким образом, полный гамильтониан ос-

новного состояния квантовой системы 14NV-13C 

можно записать в виде суммы: 
 

NV
14 13NV- C РНП_ЭП СТВ_КП

МП СВЧ

H = H + H +

+ H + H .

     (2) 

Диагонализация полного гамильтониана (2) 

дает 18 собственных энергий и собственных 

состояний: 
18

14 13i N C
α α S I I

i=1

Ψ = c m m m ,           (3) 

где 
i
αc  – комплексные коэффициенты при ба-

зисных спиновых функциях: ,  ,  

0 ,   0 ,   ,  ,  0 ,  

0 ,  00 ,  00 ,  0 ,  0 ,  ,  

,  0 ,   0 ,   ,  ,  здесь 
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первый элемент – это электронный спин 

NV-центра – mS; второй элемент – ядерный 

спин 14N – 
14 N
Im ;  третий элемент – это спин 

13С – 
13 C
Im .   

Далее рассчитываются вероятности перехо-

дов, между различными состояниями   ин-

дуцируемые СВЧ магнитным полем. Вероят-

ность магнитного дипольного перехода между 

этими состояниями определяется следующим 

выражением: 
2

СВЧif i fP H~ Ψ Ψ .                (4) 

 

Данные переходы можно описать кривой 

Лоренца, приняв амплитуду равной ifP  и ши-

рину линий равной σ, которая определяется 

условиями эксперимента (качество алмаза, 

мощность лазера и СВЧ-излучения и т.д.) [8]. 

Таким образом, зависящая от частоты амплиту-

да перехода между состоянием iΨ  и состоя-

нием fΨ ,  индуцируемая СВЧ-полем с часто-

той ν, равна: 

( )

2
i,f

i,f
2 2

f i

P σ
P (ν) .

σ
4 ν ν ν +

4

=
 

− − 
 

          (5) 

 

Результирующая вероятность перехода на 

определенной частоте СВЧ-поля получается 

суммированием вероятностей всех возможных 

переходов, рассчитанных на этой частоте 

i,fi,f
T( ) T ( ). =  Поскольку состояния mS  = 

= ± 1 и mS = 0 демонстрируют различные интен-

сивности флюоресценции, вероятность Pif про-

порциональна контрасту ОДМР. 

Для теоретического анализа использована 

система, которая была нами экспериментально 

исследована в работе [9], где измерения прово-

дились в условиях магнитного поля Земли 

0.5 Гс на широте Москвы и Московской области 

[10]. К сожалению, обсуждаемые здесь эффекты 

тогда не могли быть исследованы вследствие 

невысокого спектрального разрешения в ОДМР, 

обусловленного качеством использованного 

образца алмаза.  

Экспериментально измеренный спектр 

ОДМР демонстрирует сверхтонкое расщепле-

ние ~ 12 МГц состояний с проекцией mS  = ± 1, 

которое согласно базе данных из работы [11] 

соответствует расположению 13С в третьей ко-

ординационной сфере вакансии, имеющей оди-

наковые характеристики сверхтонкого взаимо-

действия.  

 

  
а 

 

  
б 

 
в 
 

Рис. 1. Экспериментальный спектр ОДМР в поле 

Земли 0.5 Гс (а);  моделирование эксперимента (б); 

фрагмент изученного в [11] кластера С510[NV]H252 

(в), в котором третьи соседи вакансии С235, С239, С247, 

С250, С271 и С273 выделены красным цветом, атом азо-

та N1 NV-центра обозначен фиолетовым цветом, 

ближайшие к нему атомы С1, С2, С3 – голубым, а 

ближайшие к вакансии NV-центра атомы углерода 

С4, С5, С6 – синим 

 

Для определенности можно рассмотреть по-

ложение С239 в алмазном кластере С510[NV]H252  

(рис. 1,в). В работе [11] тензора СТВ рассчиты-

вались в одной системе координат, где ось Z 
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совпадает с осью квантования NV-центра, а X и 

Y брались произвольно. Поэтому для исследо-

вания комплекса NV-13C в магнитном и элек-

трическом поле, необходимо соответствующий 

тензор СТВ для положения С239 преобразовать в 

систему координат, где ось Z совпадает с 

направлением оси квантования NV-центра, а 

оси X и Y выбраны так, чтобы плоскость XZ 

проходила через ось NV-центра и через атом 
13С. Преобразованная матрица имеет вид 
 

( )239

15.755 0.97454 1.1264

0.97454 12.373 0.4052 .

1.1264 0.4052 12.374

KLA

 − −
 

= − 
 − 

     (6) 

Данный тензор использовался в качестве 
13 C
KLA  

в (1). В результате, как можно видеть из 

рис. 1,б, модель хорошо описывает экспери-

мент. И далее для теоретического анализа будет 

использоваться этот же тензор СТВ. 

 

КОМПЛЕКС 14NV-13C  

В ЭЛЕКТРИЧЕСКОМ И МАГНИТНОМ ПОЛЕ 

 

Для анализа можно рассмотреть влияние 

магнитного и электрического поля на энергети-

ческие уровни комплекса 14NV-13C.  

На рис. 2 приведена зависимость энергетиче-

ских уровней при mS = ±1 в зависимости от осе-

вого магнитного поля и при наличии не осевого 

электрического поля 300 кВ/см. Энергетические 

уровни дважды вырождены, и это вырождение 

снимается только магнитным полем, вне зави-

симости от приложенного поперечного элек-

трического поля, что согласуется с теоремой 

Крамерса. 

 

 
 

Рис. 2. Зависимость энергетических уровней ком-

плекса 14NV-13C в зависимости от магнитного поля 

B||  и электрического поля E⊥ = 300 кВ/см 

На рис. 3 приведены теоретически рассчи-

танные спектры ОДМР при трех различных 

осевых магнитных полях и при наличии попе-

речного электрического поля. На спектрах вид-

но, что уже слабое магнитное поле Земли (ти-

пично ~ 0.5 Гс) приводит к расщеплению резо-

нансных линий ОДМР, что можно использовать 

для его измерения, предварительно отградуиро-

вав датчик на влияние внутрикристаллических 

полей. 
 

 
а 

 

 
б 

 

 
в 

 

Рис. 3. Спектры ОДМР при трех различных магнит-

ных полях и поперечном электрическом поле E⊥ = 

= 300 кВ/см: а) B|| = 0; б) B|| = 0.5 Гс; в) B|| = 1 Гс 
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Непосредственно для измерения магнитного 

поля можно использовать теоретически рассчи-

танные резонансные частоты ОДМР и экспери-

ментально измеренный спектр. Для этого мож-

но применять итерационный алгоритм и функ-

ционал [12]: 
 

( ) i_т i_э
i

Q B = v v ,−  

где измеряемое магнитное поле является пара-

метром аппроксимации B; i_тv  – теоретически 

рассчитанная резонансная частота; i_эv  – экспе-

риментально измеренная резонансная частота. 

Перебирая в модели различные значения B, 

можно подогнать расчетные спектры под экспе-

римент, и найти искомую величину магнитного 

поля. 
 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

Таким образом, численные расчеты показа-

ли, что комплекс 14NV-13C позволяет разделять 

эффекты от магнитного и электрического поля. 

Измерив для некоторого определенного центра 

спектры ОДМР, при наличии известного маг-

нитного поля и проинтерпретировав их теоре-

тически, можно найти компоненты действую-

щих на этот центр внутрикристаллических по-

лей которые далее можно использовать для из-

мерения неизвестного магнитного поля с ис-

пользованием модели и итерационного алго-

ритма. 
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This work investigates the three-spin system 14NV-13C, which includes the electronic spin of the NV center and 

the nuclear spins of the 13C and 14N atoms. In this system, a twofold degeneracy of the energy levels is observed in 

zero magnetic field (Kramers' degeneracy) due to the time-reversal symmetry of the spin Hamiltonian. To study the 

influence of magnetic and electric fields on the energy levels of the system, optically detected magnetic resonance 

(ODMR) spectra of this hybrid quantum system were simulated within the framework of the spin Hamiltonian 

method under the simultaneous influence of magnetic and electric or intracrystalline fields. The constructed model 

agrees well with the experimental ODMR spectrum of a single 14NV-13C complex localized in an ultrapure diamond 

sample using a confocal microscope. Based on the ODMR spectrum splitting in zero magnetic field and quantum 

chemical modeling data, it was determined that the 13C atom is located in the third coordination sphere of the NV 

center. The corresponding hyperfine interaction tensor between the electronic spin of the NV center and the nuclear 

spin of the 13C isotope was used in the model. As a result, numerical calculations showed that the degeneracy is lift-

ed only by the magnetic field, regardless of the presence of any electric (crystalline) field, making this quantum sys-

tem promising for magnetometry. 

 
Keywords: NV-center, 13C isotope, diamond, Kramers degeneracy, magnetometry. 
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