
mi. 

U N I V E R Z I T E T U N O V O M S A D U 
P R I R O D N O - M A T E M A T I C K I F A K U L T E T 

Inst i tut za f iz iku 

1̂ ' 3 S ^ 

A leksandra S. Tr i funac 

FONONSKA STANJA U DEFORMISANIM STRUKTURAMA 

Dip lomsk i rad 

/ . mentor: dr Jovan P . Setrajcid 

N O V I S A D , j i i l a 1994. 



'Teorija koja daje odgovarajude 
rezultate, nesumnjivo sadrzi 

veliki udeo istine' 

G.A. Lorenc 

Korist im priliku da se zahvalim svojim roditeljima i sestri na podrsd i strpljenju, 
kao i mentoru dr Jovanu P. Setrajcidu i mr Milanu Pantidu. 

Posebnu zahvalnost dugujem Snezani na saradnji i V inku na tehnickoj realizaciji 
ovog rada. 



S A D R Z A J 

U V O D 4 

1. F O N O N I U I D E A L N I M K R I S T A L I M A 6 

1.1 Linearni harmonijski oscilator u reprezentaciji druge kvantizacije 6 

1.2 Fononska pobudenja u kristalu 12 

2. F O N O N I U T A N K I M F I L M O V I M A 22 

2.1 Fononski spektri u deformisanim filmovima 22 

Z A K L J U C A K 36 

D O D A T A K 37 

L I T E R A T U R A 39 



Diplomski rad 

U V O D 

U teorijskoj fizici cvrstog stanja najces(5e se analiziraju idealne strukture koje su 
prostorno homogene i koje poseduju osobinu translacione invarijantnosti. Medutun, 
poznato je da u praksi dstih izotropnih kristala nema. Svaka realna kristalna struktura 
poseduje izvestan procenat neci-stoda (primesa, defekata, vakancija) kao i granicne 
povrsine. Postojanje granicnih povrsina narusava translacionu simetriju kristala. Na 
stepen narusenja simetrije uticu takode i necistoce. Sva ova odstupanja od idealnih 
struktura kao rezultat daju spedficne efekte koj i su vrlo vazni za prakticnu primenu. 

Ukol iko bi se ovakve strukture analizirale metodama koje se koriste za idealne 
strukture ovi spedficni efekti bi ostaU "nevidlj ivi", tako da metodologija istrazivanja 
neidealnih struktura ima veliki znacaj i uskladena je sa potrebama modeme tehnike i 
tehnologije. 

D a bi se dobile strukture sa izrazenim efektima koriste se metode modeme 
tehnologije za sintetizovanje, koje su odredene teorijskim modelom. U tom cilju se 
posmatraju fononska stanja u strukturama sa narusenom translacionom simetrijom. 

Zasto bas fononi? 

Fononi su osnovna pobudenja u kristalima. Fononski podsistemi su uvek 
prisutni bez obzira da h se radi o elektronima, eksitonima ih nekom drugom tipu 
elementamih eksitadja. Dak le , oni su glavni nosiod mehanizama koji "proizvode* 
odredene fizicke osobine, pojave i efekte u kristalu. On i se lako termalno pobuduju i 
prisutni su ved sa malim porastom temperature iznad 0 K . Znacajno je dakle, prvo 
ispitati fonone. 

Teori jski se fononska stanja u kristalu mogu proucavati metodom perturbdje, 
Hajzenbergovim jednadnama kretanja, metodom Grinovih funkdja ... , dok se 
eksperimentalno oni mogu proucavati rasejanjem x-zraka i neutrona na kristahma. 
Ovakvi eksperimenti pruzaju najbolju mogudnost odredivanja disperzionih reladja za 
fonone tj , daju zavisnost frekvendje od talasnog vektora. 

Sustina ovog rada je proucavanje takvih deformisanih filmova sa narusenom 
transladonom simetrijom duz jednog pravca i to sve u dlju odredivanja uslova 
visokotemperaturne superprovodljivosti. 

Model koji se pri tome analizira temelji se na deformadji raspodele stranih 
atoma duz Z-pravca dobijen spaterovanjem tih atoma u osnovnu matricu. Ideja je da se 
odredenom distribudjom masa stvori takva deformacija koja bi kao rezultat dala vi&u 
kr i t id iu superprovodnu temperatum. 

Prv i deo rada analizira jednodimenzione i trodimenzione fononske sisteme za 
idealne strakture. Dat je i opis lineamog harmonijskog osdlatora. 

Drugi deo rada obraduje deformisane tanke filmove za asimetrican slucaj 
spaterovanja. Dobijeni zakon disperzije kao i aktivadona temperatura, tj. temperatura 
do koje se film ponasa kao apsolutno "zamrznuta" stmktura. 

U cetvrtoj glavi dati su zakljucd, iza cega matematicki dodatak, a na kraju 
literatura. 
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1. F O N O N I U I D E A L N I M K R I S T A L I M A 

Atomi kristalne resetke ne miruju, oni osciluju oko svojih ideahzovanih polozaja 
ravnoteze. Pokazalo se da su te oscilacije odgovorne za odredene fizicke osobine 
kristala kao sto su temperatura, elektricna provodnost i dr. 

Pr i detaljnijoj analizi kretanja atoma u kristalu pretpostavlja se da atomi vrse 
harmonijske oscilacije oko svojih ravnoteznih polozaja u cvorovima resetke. Ovakvo 
kretanje je prouzrokovano elasticnim silama, kojima na svaki atom (molekul) deluju 
ostali atomi iz kristalne resetke, tako da se kristal moze tretirati kao sistem povezanih 
oscilatora. 

Kolektivno kretanje atoma kristalne resetke predstavlja se elasticnim talasima 

cija energija moze imati samo diskretne vrednosti fia)]j(n + i ) ; n=0,l,2,... Svakom 

odvojenom kvantu energije talasa moze se pripisati impuls pĵ  = Ak. Uveden na ovaj 
nadn kvant energije, kojim se prenosi zvudi i talas u kristalu naziva se fonon. Dakle, 
kada je rec o kristalima fonon se tretira kao pobudenje celog kristala. Pojam fonona se 
uvodi pril ikom kvantno-mehanicke analize Uneamog harmonijskog osdlatora. 

1.1 L inea ran harmoni jsk i oscilator u reprezentaci j i druge kvant izadje 

Jednodimenziono kretanje materijalne tacke na koju deluje restituciona sUa iz 
nepokretnog centra, proporcionalna rastojanju tog centra, dni linearni harmonijski 
oscilator. On predstavlja kvantno-mehanicki sistem koji se koristi kao osnovni model 
pri resavanju problema osdlovanja atoma kristalne resetke. 

Kvantno-mehanicka analiza Uneamog harmonijskog oscilatora u koordinatnoj 
reprezentadji daje sledede rezultate [3]: 

a) energija linearnog harmonijskog osdlatora je diskretna veUdna: 

E^,=bffl(n + - ) ; n = 0,1,2,... 

gde je: 
-n glavni kvantni broj 
-00 frekvendja osdlovanja 

b) razlika energije pri prelasku iz stanja n -» n+1: 

A E = E „ , i -E „=ha) 

Nivoi energije su ekvidistantni. Ovaj najmanji kvant pobudenja, energije h© 
zove se fonon. 
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c) talasna funkcija linearnog harmonijskog oscilatora: 

V2"n!V7i 

H „ ( 0 = ( - l ) ° e « ' - ^ ( e - ^ ' ) (1.1) 

Hn(^)-Ermi tov i polinomi reda n 

Vrednost glavnog kvantnog broja u potpunosti odreduje stacionamo stanje 
oscilatora. Za n=l sledi jednofononsko stanje; n=2 sledi dvofononsko stanje itd. 
Drugim recima, svaki kvant najmanjeg pobudenja oscilatora naziva se fononom. Tada 
de kvantni broj n odredivati broj fonona u odgovarajudem stanju. Stacionamo stanje je 

u potpunosti odredeno datom vrednosdu broja fonona. Zato umesto funkdje % ( 0 
ovo stanje se moze okarakterisati funkdjom u kojoj se kao nezavisna promenljiva javija 
broj fonona. T a funkdja se oznacava simbolom jn). 

% ( 0 ^ | n > (1.2) 

gde je 4 bezdimenziona koordinata. 

Kako se broj fonona u sistemu menja potrebno je uvesti operatore koji opisuju 
tu promenu: 

b = ^ ( ? . A ) (1.3) 

b^ = ^ ( ^ - — ) (1.4) 

Ovi operatori zadovoljavaju komutacionu reladju: 

b,b^] = l (1.5) 

Dejstvo operatora b i b na funkdju (1.2) odredeno je jednakostima: 

b|n>=Vn|n-l> (1.6) 

b^ n )= V n T l n + l> (1.7) 
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Operatori b i b uticu na broj fonona. Pr i tom, b smanjuje broj fonona za jedinicu i 

naziva se operator anihilacije fonona. Operator b^ uvedava broj fonona za jedinicu i 
naziva se operator kreacije fonona. Ovi operatori su u potpunosti odredeni sa (1.3), 
(1.4), (1.6), (1.7). 

Operator koji prebrojava fonone u sistemu je operator broja fonona n ; 

n = b+b (1.8) 

Dejstvo operatora n na funkdju (1.2) odredeno je jednakosdu: 

n n ) = nn> (1.9) 

Svojstvene vrednosti operatora n su jednake broju fonona u datom stanju. Ovakva 
reprezentadja talasne funkdje i operatora zove se reprezentacija druge kvantizadje. 

Osnovno stanje sistema, stanje bez fonona n=0 opisano funkdjom stanja |0> zove 
se vakuumsko stanje. Energija vakuumskog stanja je: 

Vakuumsko stanje se moze odrediti iz uslova: 

Pozivajud se na (1.3) sledi: 

d|0) 
+ ^0) = 0 

Ovo je diferendjalna jednadna I reda i njeno resenje je oblika: 

0> = Coe-5 (1.10) 

CQ predstavlja konstantu integradje koja se odreduje iz uslova normiranosti talasne 

funkdje. 

<0|0> = CoMe-?'d^ = l 
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odakle sledi: 

Uvrstavajudi CQ U (1.10) dobija se izraz za vakuumsko stanje: 

0) = '̂  —e 2 
7t 

(1.11) 

Dejstvujud n puta operatorom b^ na vakuumsko stanje, koristedi (1.7), moze se 
dobiti funkdja stanja sa n fonona. 

(b^)^10)=v/l | l 

{h^f j 0 ) = ^ ^ b " | l ) - ^ ( 2 } 

(by (0)= VnT jn 

odakle sledi izraz: 

n = (b^)° |0) (1.12) 

A k o se u (1.12) uvrsti (111) dobija se: 

n 
-JUIVTI 

Kor isted identitet 

1 
(1.13) 

^_ ^ _ e 2 _ ( e 2 ) 
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i (1.4) dobija se: 

1.2 ^° 
_e2 _ ( e 2 ) 

V J 

To se moze napisati: 

n) = 
1 -U\2 d° , . 2 . 

^ • e 2 ' ( - l ) n e ? ^ ^ ( e - ^ ) (1.14) 

Na osnovu definicije Ermitovih pohnoma (1.1), (114) se moze napisati: 

e 2 H„(^) (1.15) 

Izraz (1.15) predstavlja funkdju stanja sa n fonona u reprezentadji druge 
kvantizacije, koj i je identican izrazu u koordinatnoj reprezentadji. 

Hamiltonov operator u koordinatnoj reprezentadji ima oblik: 

(1.16) 

gde je: 

X koordinata 

Koristed (1.5), (1.8) i izraz za operatorsku razUku kvadrata: 

d^2 2 d u r d̂  
d V 

+ r d J i d .̂ 

dobija se izraz za Hamiltonov operator u reprezentadji druge kvantizadje. 

H = ftco(ii + ^ ) (1.17) 
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Odatle se zakljucuje da operator broja fonona n i Hamiltonov operator H komutiraju 

H,n = 0 , sto znaci da se u reprezentaciji druge kvantizacije mogu istovremeno meriti 

energija i broj fonona sistema. 

Dejstvo operatora H (117) na funkdju (1.2) odredeno je jednakosdu: 

H|n) =E„|n) 

Svojstvene vrednosti operatora H : 

E„ = M n + ^ ) (118) 

iste su kao i svojstvene vrednosti dobijene u koordinatnoj sl id. 
Ideja prelaska na reprezentadju druge kvantizadje sastoji se u tome da se 

pronade matematicka slika koja bi fizicki bila ekvivalentna koordinatnoj slici, a koja bi 
imala kao nov argument broj fonona n. 

-11-
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1.2 Fononska pobudenja u kristalu 

Pr i ispitivanju oscilatornih karakteristika, kristal se razmatra kao sistem vezanih 
linearnih harmonijskih oscilatora. Pokazuje se da se kolektivno oscilovanje atoma 
moze svesti na oscilovanje sistema nezavisnih oscilatora. 

U formalnom matematickom smislu, to se svodi na odredivanje takve unitame 
transformadje koja bi hamiltonijan sistema vezanih oscilatora prevela u hamiltonijan 
sistema nezavisnih oscilatora. 

U ovoj analizi najpre se formuhse klasicni hamiltonijan sistema vezanih 
oscilatora, pri cemu se posmatra najjednostavniji monoatomni kubni kristal. Dat i 
hamiltonijan ima oblik: 

H = l H s + i x V ( n - m ) (1.19) 

gde su: 

= -hamiltonijan izolovanog atoma na mestu n u kristalu 
2M 

V ( n - m) -potencijal interakdje atoma na mestima i i i m 

Funkcija V ( i i - m) je pama tj. vazi da je V ( n - m ) = V ( m ~ n ) . 

Ovaj izraz je tacan samo na T=0 K , tadiije receno samo u slucaju potpuno 
"zamrznutog" kristala. Na svim temperaturama atomi osciluju oko svojih ravnoteznih 
polozaja, tako da se trenutni polozaj atoma karakterise vektorima: 

n -> n+ i i ( i i ) ; m ^ rfi+ii(rri) 

gde su i i (n) i u(rh) pomeranja atoma oko mesta r i i rn u kristalu. 

Operator interakdje V ( n - m) zbog toga prelazi u: 

V ( i i - rh) -> v { ( n - rh) + [u(n) - u(rn)]} (1.20) 

Posto su na niskim temperaturama pomeraji u(n) mah, koristed standardnu teoriju 

mahh oscilacija, reladja (1.20) razvija se u stepeni red po Dekartovim komponentama 

Ujĵ (n) vektora fl(n) oko polozaja ravnoteze. 

-12-
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V (n - m) + [ u ( n ) - u(m)]} = V^{n - m) + £ 
a V ( f i - m ) 

U(,(n)-Uj,(m) 

^ 2 9 (n -m)^a (n - t n )p 
u^(n)-Ut,(m)l-fup(n)-Up(m) (1.21) 

a,pe(x,y,z) 

Iz uslova stabilnosti sistema sledi da oscilovanje resetke karakterise tredi clan u izrazu 
(1.21). A k o se ovaj clan sumira po svim cvorovima i doda mu se kineticka energija koja 
nastaje usled oscilovanja atoma, dobija se oscilatorni hamiltonijan sistema, oblika: 

H = z 4 M ^ + ^ . l C a p ( S - A ) [ u a ( f i ) - " a ( m ) ] { u p ( i i ) - U p ( m ) 

n,a n,m,a,p 
(1.22) 

gde su: 

C ^ ( n - m ) = 
a ^ V ( n - m ) 

5 (n -m) „a (n -m)p 
Hukove konstante elasticnosti 

Kako sile izmedu atoma najcesde brzo opadaju sa porastom rastojanja (i i - fh): 

V ( n - r i i ) « ; p » l 
(n-mf 

to se potencijalna energija u izrazu (1.22) moze napisati u aproksimaciji najblizih 
suseda. Aproksimadja se sastoji u tome da se sumiranje po l i i in zamenjuje 

sumiranjem po fi i A, , gde X povezuje atom na mestu i i sa njegovim najbhzim 

susedima. Kod idealnih kristala X je isto za sve najblize susede, pa sledi: 

C a p ( ^ ) ~ ^ctp 

U aproksimadji najblizih suseda, hamiltonijan (1.22) dobija oblik: 

n,a 2M 4gX,a,p 
Ua(fi) - "a (n - • K ( n ) - up(n - i ) (1.24) 
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Koristed se formalizmom klasidie mehanike, dobijaju se kanonske jednadne kretanja 
n-tog atoma: 

n ( i i ) . - ^ = M £ ) 

c. 

au jn ) xp 

(1.25) 

Diferendranjem prvog od ova dva izraza po vremenu i uvrstavanjem drugog izvoda u 

prethodni dobija se sistem od tri diferendjahie jednacine kretanja za u^(n): 

M"a (n ) = ^ l C ^ k ( n + ^)+ up(n - x ) - 2up(ri) 
2 x,p 

Resenje sistema (1.26) trazi se u obliku ravnih talasa: 

(1.26) 

«a( f i )=A«(k)e i (kn- tw(k) ) (1.27) 

Uvrstavanje reladje (1.27) u (1.26) daje sistem homogenih algebarskih jednacina za 

nepoznate amplitude A ^ ( k ) : 

i : c o 2 ( k ) 6 ^ - f ( k ) C ^ Ap (k )=0 
P 

gde je: 

Da bi sistem imao netrivijalna resenja mora biti zadovoljen uslov: 

det c o 2 ( k ) 6 ^ - f ( k ) C ^ H O op 

Ovaj uslov za svaku vrednost k daje tri pozitivna resenja za dozvoljene frekvendje. 

Dakle, u kristalu postoji dtav spektar frekvendja co = co(k) i njihova vrednost zavisi od 
talasnih duzina mehanickih talasa koji se prostiru kroz kristal. 

-14-
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Hamiltonova funkcija (1.24) ako se p„ i u^ tretiraju kao operatori, predstavlja 
kvantno-mehanicki hamiltonijan (operator energije sistema). Tada unitarna 
transformadja, kojom se ovaj hamiltonijan sistema vezanih oscilatora (1.24) svodi na 
hamiltonijan sistema nezavisnih osdlatora, sastoji se u razvijanju pomeranja l i ( i i ) po 
ravnim talasima tipa: 

"^"-^ |^^2MNa) j (k) 
^ ^ k ) b|(k)e'^-"'^i*^ + b^(k)e-''"'"'""'^'^ (1.29) 

gde su: 

N = NjjNyN^ broj atoma u elementarnoj cehji 

bj^(k), b j ( k ) boze operatori koji zadovoljavaju sledece komutadone reladje; 

b , (k ) , b|(T)l=8^^5ij ; fb,(k), b j ( I ) l = [b r (k ) , b f ( l ) = 0 

\ (k ) -polarizacioni fononski vektori koji su normirani na sleded nadn: 

Uk).^^(k) = 5ij ; i , j G ( x , y , z ) 

Ovakav pristup predstavlja kvantno-mehanicki (reprezentadja druge 
kvantizadje) tretman osdlatomih pojava u kristalu. Zamenom reladje (1.29) u (1.24) 
dobija se konacan izraz za hamiltonijan: 

H - Z b [ (k )b i (k ) + ^ %c^-^{\i)^1\l^{k) 
£,jL k,j 

Dakle, hamiltonijan je dat kao suma hamiltonijana nezavisnih oscilatora; 

(1.30) 

H^(k) = n. (k) + - E j ( k ) 

gde su: 

n j (k ) = b-^(k)bj(k) -operator broja fonona impulsa hk u pravcu j 

E j ( k ) = AcOj(k) -energija tih fonona 

-15-
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A k o se posmatra linearna resetka (jednodimenzioni slucaj) sa prostom 
elementamom delijom, onda na svaku elementarnu deliju dolazi po jedan atom mase M 
koji interaguje samo sa najblizm susedima. Na osnovu relacije (1.30) uzduzna i 
poprecna pomeranja atoma su medusobno nezavisna, pa se ovaj linearan niz moze 
posmatrati kao niz atoma koji osciluju duz pravca koji ih spaja(s l . l . l ) . 

n - 2 n - 1 n + 1 n + 2 

Slika 1.1 

Konkretizacijom uslova (1.28) za linearnu resetku sa prostom elementamom 
deUjom, dobija se disperziona relacija: 

C . 2 / ka . 
a) (k)= J 4 — s m ^ ( — ) 

^ M M ^ 2 ^ 
(1.31) 

gde je C Hukova konstanta istezanja koja je ista za sve atome. Na ovom nivou mogude 
je izvesti sledede zakljucke. 

a) Ukol iko je k a « l (dugotalasna aproksimadja), sledi: 

. 2 / ka - k V 
sin ( — ) « 

^ 2 ^ 4 

U tom slucaju jednadna (1.31) se moze zapisati kao; 

a)(k)« vk 

gde je V = a \a zvuka. 
Y M 

Prostiranje mehanickih osdladja kroz kristal je ustvari prostiranje zvudiih 
talasa. Postojanje lineame zavisnosti u ovom slucaju se objasnjava time sto za talasne 
duzine mnogo vede od konstante resetke (A-»a) njihova diskretna raspodela se moze 
aproksimirati kontinualnom. 

-16-
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b) Pr i velikim vrednostima k dolazi do odstupanja od lineame zavisnosti. Dolazi do 
disperzije. 

Funkcija ©(k) ima maksimum (sl.1.2), iznad kojeg ni za jedno k nema oscilacija. 

Ona je periodicna za svaki talas k ' k o j i zadovoljava uslov: 

k '= k + — u ; u =0,1,2,... 
a 

(D(k) 

Slika 1.2 
Zavisnost frekvencije oscilovanja od talasnog broja za lineamu monoatomnu resetku 

71 71 
Interval — < k < — pokriva sve nezavisne vrednosti k i predstavlja Briluenovu 

a a 
zonu jednodimenzione resetke. 

Za kristal proste kubne strukture u dugotalasnoj aproksimaciji iz uslova (1.28) 
sledi: 

® a ( k ) = v„k (1.32) 

>'a = a J ^ ; a G ( x , y , z ) 

Pr i tom, torzione konstante Ĉ p̂ su zanemarene u odnosu na konstante istezanja 
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Ovde su: 

\ -komponente brzine zvuka u tri uzajamno ortogonalna pravca 

Dakle, u kristalu sa prostom elementamom delijom sve tr i komponente 

frekvencije zvucnih talasa a3j^(k)-»^0 , kad k-^0. Kvantno-mehanicka pobudenja sa 

lineamim zakonom disperzije (1.32) nazivaju se akustickim fononom. 

Nesto slozeniji slucaj predstavlja hnearan niz sa naizmenicno rasporedenim 

atomima mase M j i M j ( M i > M 2 ) . To je jednodimenzioni slucaj sa dve podresetke 

odnosno elementama delija sadrzi dva razUcita atoma (sl.1.3). 

_2h_ 

SJika 1.3 

Istim postupkom, koristedi uslov (1.28), za frekvencije se dobija: 

M l M2 \j M2 M1M2 

Zakon disperzije sadrzi dve funkcije koje opisuju njihovu zavisnost od talasnog broja 
(vektora). AnaUzirajudi relaciju (1.33) mogu se izvesti slededi zakljucci. 

a) U dugotalasnoj aproksimaciji vodedi clanovi u relaciji (1.33) su: 

, 2 ( 0 ) = 2 C ^ ^ 
M1M2 

C0_^(k)=2C: 
M , + M2 

Frekvencije ffl^(k) nazivaju se optickim, a co_(k) akustickim. Za opticko oscilovanje 
karakteristicno je da se atomi kredu jedan nasuprot dmgom tako da teziste 
elementarne delije miruje. Kod akustickog resenja atomi osciluju u fazi. 
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Porastom talasnog broja co_(k) se povedava, a ©^(k) se smanjuje. Na granici 
prve Briluenove zone bide: 

^^2V M1M2 ^ M i + M2^ 

Kako je > M2 sledi: 

, 71 , /2C 

•2b V M 

71 

2 2b ^ 

2C (1.36) 

(0 (k) 1 

1 
1 
i 

I 

71 

i 

0 71 1 
2b 2b 

Slika 1.4 
Zavisnost frekvencije oscilovanja od talasnog broja za linearnu dvoatomnu resetku 

Sa ove slike se vidi da fononski spektar poseduje dve grane: akusticku 

(limco_(k) = 0) i opticku (limca^(k);t 0 tj. l imco+(k)>0) . Pr i tom, maksimalna 

akusticka frekvencija nalazi se ispod minimalne oticke frekvencije. Drugim recima, u 
fononskom spektru postoji procep zabranjenih vrednosti, tzv. gep koji razdvaja 
akusticku i opticu granu. Sirina gepa data je izrazom: 
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Procep de biti uzi, sto je manja razlika u masama atoma i iscezava u granici M2 -> . 
Porastom broja atoma u elementarnoj deliji, broj optickih oscilacija postaje vedi, dok je 
broj akustickih oscilacija nezavisan od broja atoma u elementarnoj deUji 
jednodimenzionog kristala. 

Slicno tome, za kristal slozene strukture sa o podresetki postoji 3a resenja za 

dozvoljene frekvencije. Pr i tome tri ^ekvencije uvek teze nuli kad k 0 i odgovaraju 

akustickim fononima, dok za ostale 3a-3 vazi limco(k)?i 0 . Ove mehanicke oscilacije 

odgovaraju optickim fononima u slozenom kristalu. 

Pored ovoga mora se napomenuti da vektori ^ k ) koj i figurisu u jednacini (1.29) 

i odreduju polarizadju fononskog talasa, zapravo definisu longitudinalne i 
transverzalne mehanicke talase. Tako u kristalu ciji atomi osciluju sa tri vrednosti 

akusticke frekvendje 00(k) postoje tri vektora I : za jedan od njih vazi 1 k i 
odgovara longitudinalnim zvudi im talasima, dok su preostala dva medusobno 
normalna i normalna na k i odgovaraju transverzalnim zvudi im talasima. Jasno je da 
talasni vektor k definise pravac prostiranja tog zvuka. 
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2. F O N O N I U T A N K I M F I L M O V I M A 

Priroda idealnih kristalnih struktura ne omogucava konstrukciju 
vosokotemperaturnih superprovodnika. Cinjenice do kojih se doslo eksperimentalnim 
proucavanjem keramika, koje su dopirane sitnozrnastim oksidima ukazuju da se 
fenomen superprovodnosti moze realizovati u neidealnim strukturama. 

Prisustvo odgovarajudh primesa il i ogranicenost strukture u prostoru, sto 
uslovljava narusenje transladone invarijantnosti dni strukturu neidealnom. Struktura 
konaaie debljine, koja ima dve paralelne, beskonacne povrsine predstavlja film. 

Analizom tankih nedeformisanih filmova [2], doslo se do zakljucka da se u 
ovakvim strukturama mogu postid neophodni uslovi za visokotemperaturnu 
superprovodnost. Kako atomske mase takode definisu fononske spektre doslo se na 
ideju da fononski spektri mogu biti izmenjeni adekvatnom distribudjom masa duz 
jednog pravca. Ove pretpostavke cine osnovu teorijskog modela deformisanih filmova. 
Deformadja se moze postid i pogodnim delovanjem spoljasnjeg pritiska na paralelne 
granicne povrsine. 

2.1 Fononsk i spektr i u deformisanim f i lmovima 

Posmatra se tanki fi lm (si.2.1), "zalepljen* na izotropnu idealnu kristalnu 
strukturu. Parametri elementarne delije filma su: 

â^ = ay = a ; â  = 3a 

; 

L 

Slika 2.1 

Fi lm ima konacnu (relativno malu) debljinu L u Z-pravcu, dok je u Xlf^-ravnima 
beskonacan. Dopingovanjem (spaterovanjem) tankog filma stranim atomima duz Z-
pravca, i to sa gornje strane granicne povrsine, dobija se deforniisani film. Vrseno je, 
dakle, asimetricno spaterovanje (samo normalno na granidiu povrsinu). 

Ubaceni atomi obrazuju 'grozd", tj. gomilaju se sa gonije strane granicne 
povrsine u Z-pravcu, a prema donjoj granidioj povr.sini njihov broj opada. Masa 
ubacenih atoma je manja od mase atoma osnovne matrice. Pr i analizi ovakvog modela 
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svi vazni fizicki parametri filma (mase, konstante istezanja, atomski pomeraji, impulsi) 

postaju zavisni od resetkinog indeksa n^ = 0,1,2,...,N^, tj. 

aa ,n ^ao(,nx,ny,nz ^ a a , n z 

Hamiltonijan fononskog podsistema u aproksimadji najblizih suseda ima 
standardan oblik: 

2a,n H 4^f ix 

A k o se posmatra n-ti atom i njegova dva najbliza suseda, sledi: 

z 
X 

u ? - u -
T2 

= ( u „ ? - u | , ) % ( u ^ u y ^ 

Hamiltonijan dobija obhk: 

(2.1) 

(2.2) 

Atomi koj i pripadaju granidiim povrsinama, tj. slojevima n^ = 0 i n^ = nisu 

"zamrznuti" u Z-pravcu. Kako su slojevi i n^ = +1 , odsutni, to su pomeraji; 

^a,nx,ny,-l ^a,nx,ny,N2+l ^ 

S druge strane: 

tako da granidie povrsine ne predstavljaju "zidove". 

(2 .3) 

(2.4) 
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Razvi jajud izraz (2.2), sledi: 

^ a,nx,Dy I 
+ l " a , n x , n y , 0 U a , n x + l , n y , 0 / + 

+ \ '^a,nx,ny,0 ^ a , n x , n y - l , 0 / + \ ^ a , n x , n y , 0 ^a ,nx ,ny+ i , 0 

+ ( u a , n x , n y , 0 " " a , n x , n y , l ) + ( u a , n x , n y , o ) + 

+c Ua,n„j i , ,Nj ~ U a , n , - l , n y , N j + (ua ,n j , ny ,N j UQ_„^^I_„^NJ + ( " a , n „ n , , N j l^a,n„ny- l ,NJ + 

+ ( u a , n x , n y , N z - U a , n x , n y + i , N z ) + ( u a , n x , n y , N z U a , n x , n y , N z - l ) + U a , n x , n y , N z / 

1 
^7 2J ^ 

2 a ,nx ,ny,az ^ ^z='^ 
aa,nz ( " a , n x , n y , n z " a , n x - l , n y , n z + 

+(u - u , )^+(u - u , f + 
^ a,nx,ny,nz a,nx+l ,ny,nz ^ ^ a,nx,ny,nz (x ,nx,ny- l ,nz ' 

+ (u - u , )^ + (u - u ,)2 + (u - u ,)2 
^ a,nx,ny,nz a,nx,ny + l,n2 ' a,nx,ny,nz a ,nx ,ny ,nz - l ' ^ <x,nx,ny,nz a,nx,ny,nz+l 

(2.5) 

D a bi se dobile jednadne za fononske pomeraje, potrebno je koristiti 
Hajzenbergove jednadne kretanja: 

ihii, 'P,inx,my,mz ^ P , m x , m y , m z ' ^ (2.6) 

^^Pp.mx.my.mz Pp,mx,my,mz' ^ 
(2.7) 

Koristed komutadone reladje: 
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= 0 

racunaju se komutatori Pp,nix,my,niz i dobija se: 

ih 
"Pp,mx,niy,fnz (2.8) 

Pp,mx,my,mz'I^ - Cp^,mzi^P,m^-Xmy,m2, + %,mx+],my,mz + 

2 " ^"p,mx,my,niz-l'̂ p,mx,my,mz+l "̂p,mx,my,mz -2Ur 

-pp,mz+l/ \
+ V"p,mx,my,mz+l̂ "P,mx,my,mz/^ 

, ^pp , t nz - l / „ V 
2 ^ P,mx,my,mz-l^"P,mx,my,mz/ (2.9) 

Na osnovu toga sledi: 

1 
P̂,mx,my,mz " w Pp,mx,my,mz 

^̂ m̂z 

Diferendranjem reladje (2.10) po vremenu dobide se: 

(2.10) 

1 . 1 
Up,nix,my,mz ~ Pp.iUx.my.mz ~ j ^ j ^ ^ Pp,mx,my,mz (2.11) 
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Kombinacijom relacija (2.9) i (2.11) dobija se diferencijalno-diferencna jednacina 
oblika: 

"P.mx.my.niz 'bA^ P.inx+l,niy,mz "P,mx-l,my,m2 "̂p,nix,my,mz + 

''"̂ P,mx,niy+l,mz ~*"'̂ p,mx,my-l,mz ^ U p ) + 

+ 2 M ^ v"p,mx,my,ni2+l "p,inx,niy,mz-l "̂ "p.nix.my.mz -2Un ) + 

+ 
^ P , mz+1 

'P,mx,iny,mz+1 p̂,mx,niy,tnz 

+ 2M ^ P.fnx,my,m2-1 "p,mx,my,mz (2.12) 

Kako se transladona invarijantnost odrzava po svim XY-ravn ima, to de se resenje 
(2.12) traziti u obliku proizvoda nepoznate funkdje (duz Z-pravca) i harmonijske 
funkdje polozaja XY-ravn ima (delimican Furi je razvoj), t j . : 

11 - V d ) ia(kxmx+kymy)-icflt 

Diferendranjem po vremenu ovog izraza i uvrstavanjem u jednadnu (2.12) dobija se 

diferencna jednadna za amphtude ^a,nz' ^z = 1,2,...,N2-1 (pri tom se vrse prelazi 

p - > a ; mx,my,m2-^n^,ny,n2): 

a, Hz 

4 C 
aa,nz 

M mz L 

s i n 2 ( ^ ) + s i n 2 ( : ^ ) 
aky 

- c o 

_ ' ^ a a , n z 
2M„ '̂̂ c,nz+l + ̂ a,„z-l-2^a,nz) + 

Cgccnz+l . C^nz-1 x 

2M, 2Hi, 
(2.13) 

-26-



Diplomski rad 

Za slojeve = 0 i - ^2,, uzimajud u obzir reladje (2.3) i (2.4), dobijaju se 
granicne jednadne: 

20 0,0 s in2 ( :? i ^ ) + s i n 2 ( ^ ) 
ajcy 

2 
• + 

(2.14) 

. 2 / a k r x • 2 / ^ k 
s m ' ( - ^ ) + s m ' ( ^ ) • + 

C a o , N z + l ^ a , N z " ^ (2.15) 

Jednadne (2.13), (2.14) i (2.15) predstavljaju homogen sistem od N^ + l 
diferencnih jednadna. 

Postupak odredivanja dozvoljenih fononskih stanja na osnovu ovog sistema je 
vrlo slozen. Iz tog razloga se kontinualnom aproksimacijom izvrsi prelaz sa diskretnih 
na kontinualne promenljive i odgovarajude velidne se razvijaju u red. 

n z ^ Z ; ^ a , n z ^ ^ a ( z ) ; M i , M(z) ; C^ecn^ ^ C„(z) 

U istom cilju uvodi se i aproksimadja malih talasa ( k -> 0) , pa je; 

(2.16) 

sin 
. 2 faky^ 

+ sm 
1-

I 2 J I 2 J 

2 u 2 a"k 

U Tajlorov red razvijaju se velidne: 

(2.17) 

dz 2 dz' 

C<,„,,, = C , ( z ± a j = C J z ) + a, 
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Nakon prelaska na kontinuum, zamenom diskretnih veUcma kontinualnim i 
ubadvanjem u diferencnu jednadnu (2.13) ona prelazi u diferendjalnu jednacinu 
drugog reda: 

d ^ O j z ) ^ 1 d O j z ) d C J z ) 

dz'̂  C(j^(z) dz dz 

a^k M(z ) 

C , ( z )a 
c D j z ) = 0 (2.18) 

Ved je receno da se masa osnovne matrice mora zameniti redukovanom masom, pa je: 

l ^ n ( z ) 

M(z ) 

gde su: 

- masa osnovne matrice 

|.Ls - masa spaterovanih atoma 
n(z) - broj spaterovanih atoma na mestu z 

U okviru ved izlozene slike ovog modela moze se pretpostaviti da se 
spaterovanjem stranih atoma u osnovnu matricu, duz Z-pravca, uspostavlja 
parabolicna deformacija redukovane mase, sto je dato izrazom: 

M(z )= A + B ( z - L ) 2 (2.19) 

gde A i B predstavljaju konstante koje treba odrediti na osnovu granidiih uslova. 
Kako je redukovana masa najmanja na gornjoj granicnoj povrsini (z=L) , dok je na 

donjoj grani&ioj povrsini (z=0) jednaka masi osnovne matrice , to finkcija (2.19) 
mora zadovoljavati sledede granicne uslove: 

M(0) = ^ i , 

M ( L ) = 

Odredivanjem konstanti A i B pomodu ovih granicnih uslova, dobija se slededi izraz za 
distribuciju mase: 

M(z)=|a„ (2.20) 

gde je: 
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a n predstavlja broj ubacenih stranih atoma izmedu slojeva N^.j - 1 i N^. 

Usled nagomilavanja ubacenih atoma duz Z-pravca, konstanta resetke a, se 
takode parabohcki deformise na sleded nadn: 

a ( z ) = D + F ( z - L ) ^ D,F=const 

Granid i i uslovi koje prethodna funkdja mora zadovoljavati su: 

a(0)=a. 

(2.21) 

a ( L ) = ^ 
n 

gde je a, meduatomsko rastojanje duz Z-pravca za nespaterovanu matricu. 

Pomodu ovih granicnih uslova odreduju se konstante D i F tako da funkcija (2.21) 
dobija oblik: 

a (z )=a , l - ^ f ( 2 - f ) 
n L L 

(2.22) 

Kako potendjal opada sa porastom rastojanja izmedu atoma, to je veza izmedu 

konstante istezanja C^{z) matrice u Z-pravcu i meduatomskog rastojanja a(z), data na 

sleded nadn: 

C a ( z ) = 
const 

Viz) 

gde p oznacava stepen sa kojim meduatomski potendjah opadaju sa rastojanjem. 
Uvrstavajudi reladju (2.22) u prethodni izraz dobija se: 

n L L 

-p 
(2.23) 

gde je konstanta istezanja za nespaterovanu matricu duz Z-pravca. 
Za velike vrednosti p izraz u zagradi reladje (2.23) se moze razviti u red. Ovaj red se 
moze aproksimirati sa prva dva dana razvoja: 
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f <2 - f ) 
n L L 

P . n - l z , - z 

n L L 

tako da se relacija (2.23) moze napisati u obliku: 

C . ( z ) = Q ( l + p ^ f ( 2 - f ) ) 
n L L 

(2.24) 

U daljem toku analize, umesto a(z) i C^(z) bide koristene njihove usrednjene 

vrednosti. Usrednjavanje po debljini L filma se vrsi na slededi nacin: 

a = a ( z ) = — a(z)dz 

C = C , ( z ) = f J C ( z ) d z 
^ 0 

Za usrednjene vrednosti se dobijaju slededi izrazi: 

a = a. 
n + 2 

C = C , ( l + ^ 2 p ) 
i n 

(2.25) 

Dobijene prethodne vrednosti se koriste pri resavanju diferencijalne jednacine (2.18) 

tako sto: 

a(z) -> a 

Q ( z ) ^ C 

D a bi se jednacina (2.18) mogla resiti uvodi se smena: 

(2.26) 

(2.27) 

gde je X parametar koji se koristi za simetrizaciju jednacine (2.18). Na osnova toga je: 
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dz ~ LA- d^ 

dz^ {hXf d^2 

Koristed izraze ( 2 . 2 6 ) i ( 2 . 2 8 ) diferendjalna jednadna ( 2 . 1 8 ) dobija oblik: 

d4 a^c PM a'c a 

( 2 . 2 8 ) 

pri cemu se uzima da je: 

4̂ L^m' 

a^c 

Na osnovu toga sledi: 

X = 
Leo 

-Q 

gde je: 

Cp; M 

Nakon izvrsenih transformadja dobija se Ermit-Veberova jednadna: 

d^O 
- + ( Q ( f t ) ) - ^ 0 ^ = 0 ( 2 . 2 9 ) 

gdeje: 

Q(«>) = ^ ( ^ ( P M - I > - ^ ) ; q=ak 
a Q CB 
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Resenje (2.29) ima oblik: 

<D, - (0=AH,(0e~2 (2.30) 

Da bi ova resenja konvergirala, potrebno je da Q ( (o ) zadovoljava slededi uslov: 

Q((t))=2s+1 ; s=0,l,2,... 

Ovaj uslov obezbeduje fizicku stabilnost film-strukture proizvoljne debljine, sto 
dovodi do slededeg izraza za osdlatorne frekvencije sistema: 

, ^ 1 Qa 2s + l 
» s ( q ) = x 

2 L P M - 1 
1 + 1 + 

2 L q 

(2s + l ) a 
( P M - 1 ) (2.31) 

Dakle, dobijen je zakon disperzije iz kojeg se vidi da nijedna od frekvendja 

cOs(q) ne tezi nuli kad q->0. 

S obzirom na prisustvo granica, jednadna (2.29) mora biti dopunjena dvema 
granicnim jednacinama (2.14) i (2.15) u kontinualnoj aproksimaciji. Koristed (2.16), 
(2.17), (2.27) i (2.30) dobija se granicna jednadna za z=0: 

K 2 - ^ ) = H . 
^ ( 2 - - ) 

p n cemu je: 

Analognim postupkom dolazi se do granidie jednadne za z=L: 

(2.32) 

CO 

gde je: 

- c c N z - ^ a , N z 

a 

S . X L . 

^ a , N z -1 ' 

2 Q L (2.33) 
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Koristenjem relacije (x + c) = ( x ) + ( 2 c / (*) moze se napisati: 

Hs 
x' 

= ( - i y H , 
AL 

Jednacina (2.32), koristenjem prethodne relacije dobija oblik: 

H , ( ^ ) ( 2 - ^ ) - ( | y e > - ^ > = ( - 1 / H , ( ^ ) e 2 ^ ^ " r 

Kombinovanjem (2.33) i (2.34) dobija se jednacuia: 

(2.34) 

^ .CO? 1 
( 2 - ^ ) ( H , ( i ) - ( - i y H , ( 0 ) e " = ( ^ H , ( 0 ) ( - 1 ) ^ 4 - ( f ) ^ e 2nL)eQ (2.35) 

Odatle se vidi da parametri , ) j , s , n , L i kvantni broj s nisu medusobno nezavisni. Oni 

u sustini, za date vrednosti definisu uslove egzistencije fononskih stanja sa energijama 

(2.31)-definisu dozvoljene vrednosti za s odnosno fflj. 

Iz jednacine (2.35) treba zakljuciti za koju vrednost kvantnog broja s funkcija 

oOs(O) ima minimalnu vrednost. Pr i tom se u ovu jednacinu uvrstavaju minimalne 

vrednosti funkcija: 

^™n = ( P M G ) ^ ^ 1 0 ' ' ^ 

\ L a ) , ( 0 ) 

gde je: 

G = U ^ 2 p 
3n 

C _ v . 

• videti dodatak 
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pn cemu je: 

V = V 10^ a n 

a, = a^lO ^ cm 

Parametri n i uzimaju vrednost 3, a Pj^ = ; p=12 (za strukturu: 
0.83 

La(Ba2_xLax)Cu307^8 sa x=0.125 i 5=0.11, Vo=3, a^^l.l). 

Graficko-numerickim resavanjem se dobija resenje za s ĵ̂ , = 2. 
Graf icki prikaz zakona disperzije (2.31) za konkretne vrednosti pomenute 

strukture dat je na slici: 

(0 (q) 

Slika 2.2 

Sa grafika se vidi da ni jedna od frekvencija cô  ne tezi nuli kad k >0 (odnosno 
q^O), sto znaci da masena deformacija, parabolickog tipa (2.20) ne dopusta pojavu 
akustickih fononskih grana. 

Numericka vrednost sirine gepa, ocitana sa grafika je: 

coT'" = 1.875 " ^ I t f ' 
a^ 
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Na osnovu toga aktivaciona temperatura se racuna pomodu izraza: 

i iznosi T,^ « 35 K . 
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Z A K L J U C A K 

U ovom radu proucavaju se fononski spektri i stanja u tankim filmovima sa 
narusenom translacionom simetrijom duz privilegovanog pravca. Narusenje se ogleda u 
postojanju dveju granica sa parabolickom distribucijom mase duz tog pravca. Ci l j je bio 
ispitati da l i se ovakvom deformadjom mogu postid uslovi za nastanak 
visokotemperaturne superprovodnosti. Sprovedenom analizom fononskog podsistema 
u ovakvim strukturama doslo se do slededh bitnih zakljucaka. 

1 ) Mehanicke oscilacije u idealnoj (beskonacnoj) kristalnoj strukturi su ravni talasi u 
svim pravcima, dok u tankim filmovima predstavljaju spoj stojedh talasa u Z-pravai 
(koji je normalan na granicne povrsine) i ravnih talasa XY- ravn i . Ovaj efekat ukazuje 
na kolektivno svojstvo fonona duz Z-pravca. 

2) Sve tri frekvendje u idealnim strukturama teze nuU kad k->0 dok u tankim 
deformisanim filmovima teze nekoj minimalnoj vrednosti duz privilegovanog pravca. 
One zavise od debljine filma tj. opadaju sa povedanjem debljine. 

3) Fononi u tankim strukturama poseduju energetski gep, sto znad da su to fononi 
optidcog tipa. Za njihovo pobudenje je potrebno uloziti odgovarajudu energiju. Dakle, 
da bi se u strukturi pojaviU fononi nju je potrebno zagrejati do temperature aktivacije. 
Do te temperature sistem se ponasa kao potpuno zamrznut. Fononski gep pored toga 
sto zavisi od debljine filma, zavisi od rasporeda i vrste spaterovanih atoma duz Z -
pravca i nadna tog spaterovanja. 

Ako u sistemu postoje slobodni nosiod naelektrisanja oni bi se u ovom slucaju 
sve do ove temperature mogU kretati bez otpora (idealna elektridia provodnost). Tek 
na temperaturama iznad aktivadone moglo bi da dode do sparivanja elektrona u 
Kuperove parove (superprovodnost) i l i da nastane realan otpor u sistemu. 
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D O D A T A K : 

Neke relacije izmedu Ermitovih polinoma 

Rodrigezova formula; 

x2 H , ( x ) = ( - i y e 
dx^ 

e 
V J 

Rekurentna relacija: 

H , ( x + c ) = H , ( x ) + (2cy ; C i E const 

Dokaz: 

H , ( x + c) = (-l/e^''+'=> 
2 

dx^ 

H , ( x + c) = ( - i / e < ' ' ' + 2 x c ) -2cx 

dx^ 

f 2\ 
e-^ 

V / 

dx 
(e-^ ' ' )=? 

s=0 " ' , - 2 c x \x 

dx' 

s=l d . , -2cx 

dx 
(e--^'') = -2ce-

s=2 
dx 

r(e^''=^)=2'c2e-2^'^ 
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dx 

Uvrstavajuci poslednji izraz u izraz za Hs(x + c) dobija se rekurentna veza koju 

je trebalo dokazati. 
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