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A.Mitié: Elektronski spektri u perturbovanoj kvantnoj Zici, dipl.rad 3

1 Uwvod

U teoriji kondenzovane materije se najéesée analiziraju strukture koje su prostorno homogene
i poseduju osobinu translacione invarijantnosti [1]. Medjutim, u praksi idealno &iste strukture ne
postoje. Pored toga, kristali poseduju grani¢ne povrsine na kojima dolazi do specifiénih efekata
i fizickih fenomena, a oni se ne mogu direktno objasniti metodama teorije idealnih struktura.
Postojanje grani¢nih povrsina, pored uticaja necistofa (primesa, defekata, vakancija i sl.), kod
ovih struktura dovodi do naruSenja translacione simetrije [2].

Za modernu nauku o materijalima danas je najznatajnije precizno strukturiranje materijala
do dimenzija od nekoliko nanometara, posebno na polju elektronike, optoelektronike i visokotem-
peraturske superprovodnosti [3]. Fenomeni povezani sa tako malim dimenzijama dovode do po-
jave novih i druga€ijih, odnosno izmenjenih osobina materijala, $to je interesantno ne samo sa
fundamentalnog fizickog stanovista, ve¢ su takve strukture i od Sireg prakti¢nog znaéaja. Kod
struktura ¢iji su dimenzioni parametri reda nekoliko nanometara, tzv. kvantne ili nanostruk-
ture (tanki filmovi, superredetke, kvantne Zice i kvantne tacke), izrazeni su quantum size effects
[4] pa je za njihovo opisivanje potrebno koristiti savremene metode kvantne teorije polja [5,6].
Elektronska struktura kvantnih sistema potpuno se razlikuje od iste kod polaznih (masivnih)
uzoraka $to ima za posledicu da ove strukture imaju sasvim nove transportne, opti¢ke i magnetne
karakteristike.

Ispitivanje elektronskog podsistema, koji, pored fononskog, predstavlja fundamentalni fizicki
podsistem, je od znagaja iz razloga §to su upravo (kvazi)slobodna naelektrisanja nosioci svih
transportnih i termickih procesa u fizici kondenzovane materije [1]. U ovom radu istraZeni
su uticaji granica i perturbacionih parametara na energetski spektar i moguéa stanja elektrona
(promene u zakonu disperzije) u kristalnim film-strukturama i kvantnim Zicama [7,8]. Za analizu
je odabran metod dvovremenskih Grinovih funkcija, zbog definicije polova Grinovih funkcija [9].
Naime, realni delovi polova Grinovih funkcija definiSu energije elementarnih ekscitacija (pobu-
djenja) u kristalu, tako da njihovim nalaZenjem direktno dobijamo i zakon disperzije elektrona.
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2 Elektroni u kristalima

Translaciona invarijantnost idealnih kristalnih struktura [1] nameée periodican (sa periodom
kristalne redetke) oblik mnogim fizitkim veli¢inama koje ih opisuju (npr. periodi¢na raspodela
polja i potencijalne energije elektrona).

Jedan od glavnih zadataka teorije évrstog stanja je prou¢avanje promena diskretnog energet-
skog spektra elektrona izolovanog atoma - pri priblizavanju atoma i obrazovanju kristalne struk-
ture. U ovom procesu periodiéno polje kristala i interakcija medju atomima dovodi do cepanja
energetskih nivoa elektrona slobodnih atoma. Posto se kristal moZe tretirati kao gigantski
molekul, to kvantna stanja elektrona u tom molekulu, zbog Paulijevog principa iskljuéenja,
moraju biti okarakterisana razli¢itim kvantnim brojevima 3to ima za posledicu formiranje ¢itavog
spektra energetskih nivoa na mestu jednog nivoa u izolovanom atomu [1,10]. Umesto jednog
energetskog nivoa, jednakog za svih N izolovanih atoma, u &vrstom telu se pojavljuje N blisko
rasporedjenih nivoa, koji obrazuju energetsku zonu. Cepanje energetskih nivoa je najizrazitije
za spoljasnje (valentne) nivoe, jer se talasne funkcije spoljasnjih valentnih elektrona susednih
atoma medjusobno veoma preklapaju, dovodeéi do kolektiviziranosti ovih stanja, kojima se na
taj nadin atomi povezuju u kristal - gigantski molekul.

Ovi kolektivizirani elektroni, kojima se inage opisuju najkarakteristi¢nija svojstva metala,
nisu vezani sa atomima kristalne reSetke i mogu da se premestaju po celoj zapremini meta-
la. Medjutim, ¢ak i kada elektron napusti atom u kristalu, on se pod dejstvom primenjenog
elektriénog polja ne kreée slobodno veé je podvrgnut uticaju kristalnog polja. Ovaj uticaj se
moie usrednjeno uzeti u obzir uvodjenjem efektivne mase kvazislobodnih nosilaca naelektrisanja
[1,10]). Takodje, zbog specifitnosti kretanja elektrona u kristalnom polju, anomalnog ponasanja
kvazislobodnih elektrona na krajevima valentne zone, uvodi se pojam kvazislobodnih nosilaca
naelektrisanja - Supljina.

2.1 Model kvazislobodnih elektrona

Veliki broj vaznih fiziékih osobina mogu se razumeti polazeéi od modela slobodnih elektrona
po kome se najslabije vezani elektroni atoma kreéu slobodno po zapremini metala. Valentni
elektroni postaju provodnici elektriciteta i nazivaju se provodni elektroni. Sile izmedju provodnih
elektrona i jona se zanemaruju, tj. smatra se da se provodni elektroni mogu kretati svuda
u unutradnjosti uzorka. Ukupna energija je jednaka kinetickoj, 8to znali da se potencijalna
ne uzima u obzir [1,7-10]. Klasi¢na teorija je imala nekoliko uspeha, ali i nedostataka. U
uspehe spadaju izvodjenje Omovog zakona (; = aE’) i izvodjenje veze izmedju elektriéne i
toplotne provodnosti. Medjutim, totalni neuspeh je doZivela u objadnjenju toplotnog kapaciteta
i paramagnetne susceptibilnosti provodnih elektrona. Zatim, pomo¢u klasi¢ne teorije ne moze
da se objasni postojanje dugog slobodnog puta elektrona. Pomenute pojave uspesno se opisuju
pomoéu modela kvazislobodnih elektrona.

2.1.1 Energetske zone

NalaZenje egzaktne kvantitativne teorije predstavlja vazan, ali do sada nereSen problem
teorije &vrstog stanja. Zato se pribegava odredjenim aproksimacijama, od kojih je jedna aproksi-
macija kvazislobodnih elektrona u kristalu. Tu se u nultoj aproksimaciji elektron posmatra kao
slobodan dok se periodiéno kristalno polje tretira kao perturbacija (odnosno kao malo narusenje
nulte energije).
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Dozvoljene vrednosti energije slobodnog elektrona se protezu neprekidno od nula do besko-

nacno: e £212 or

E_2me—2me, p = hk, k_T’ (2.1)
gde je k intezitet talasnog vektora slobodnog elektrona. Izraz pokazuje paraboliénu zavisnost
izmedju energije i talasnog vektora slobodnog elektrona.

Elektroni ne mogu posedovati sve vrednosti energije u kristalu, tako da iz paraboli¢ne krive
E(k) moraju biti iskljuceni delovi koji odgovaraju zabranjenim zonama. Granice dozvoljenih
zona moguce je formalno odrediti posmatranjem difrakcije elektronskih talasa na kristalnim
ravnima, koja se ostvaruje shodno Bragovom zakonu: n\ = 2dsinf. Posmatranjem upadnog
elektronskog talasa sa pravcem prostiranja normalnim na pomenute kristalne ravni, za sluéaj

kubne resetke (d = a, gde je a - parametar resetke) dobija se iz Bragovog zakona \ = 2 ovo

n
Je talasna duzina elektronskih talasa koji bivaju reflektovani od kristalnih ravni, odnosno koji
se ne mogu prostirati kroz kristal. Ona odredjuje i vrednosti talasnog vektora koje elektron ne
moze imati u kristalu: 5
T N
k27=7, n=:|:1,:i:2,... (22)

2
U okolini zabranjenih vrednosti k = :l:—— :l:—7r . zavisnost energije od talasnog vektora

E(k) odstupa od paraboli¢nog oblika i dolaz1 do formlranja zabranjenih zona AFE; , AEs
Oblasti vrednosti talasnog vektora k pri kojima se energija elektrona E menja neprekld-
no, a na granicama doZivljava prekid, nazivaju se Briluenovim zonama. Oblast u k-prostoru
izmedju “I +E se naziva prvom Briluenovom zonom. Zbog periodiénosti kristala fizicki su

neekv1valer?tne samo tacke reciproénog k-prostora kOJe prlpadaju prvoj Briluenovoj zoni, dok su
fizicki ekvivalentne sve vrednost1 ta.lasnog vektora &' i k koje se razlikuju za vektor translacije
reciproéne refetke K K= k +K , gde k pripada prvoj Briluenovoj zoni. U jednodimenzionom
slu¢aju intenzitet vektora K je celobrojni umnozak intenziteta primitivnog vektora reciproéne
redetke [1,7,10], pa se stanja elektrona sa vrednostima talasnog vektora inteziteta & i talasnih

- = 27T oy o . . . 4
vektora inteziteta k' (k' =k + n7 , n=0,%x1,%2,...) fizicki ne razlikuju. To daje moguénost
da se sve Briluenove zone svedu na prvu zonu.

Za kristal konac¢nih dimenzija Born-Karmanovi cikli¢ni uslovi [1,10] daju diskretne! vrednosti
kvazitalasnog vektora unutar prve Briluenove zone:
27 n; .
iza—iﬁ‘i, i=1,2,3, (2.3)
gde je n; ceo broj. U svakoj dozvoljenoj zoni postoji N energetskih nivoa (N-broj atoma u
kristalu) koji odgovaraju vrednostima kvazitalasnog vektora u prvoj Briluenovoj zoni:
21 ny N

k=2 pi=0, £1, £2, ...+ =

2.4
a; N; 2’ (2.4)

2T .
rasporedjenih ravnomerno sa medjusobnim razmakom Ak = Na® Na svakom od N nivoa mogu

a
se nalaziti po 2 elektrona sa suprotno orijentisanim spinovima - u zoni kristala moze biti najvise
2N elektrona.

'U slugaju kristala dovoljno velikih razmera moze se smatrati da je k; kvazineprekidno [1].
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Sirina dozvoljene zone se moze proceniti pomoc¢u Hajzenbergove relacije neodredjenosti:
AEAt ~h . (2.5)

U izolovanom atomu srednje vreme Zivota elektrona u pobudjenom stanju je 7 ~ 10~8s to za
girinu energetskih nivoa daje AE ~ 10~7 eV.

U toku obrazovanja &vrstog tela elektroni se kolektiviziraju prolazeéi kroz potencijalne bari-
jere tunel efektom. Prozragnost? pravougaone barijere se procenjuje kao [6,10]:

D = exp (—i—d 2me(Uy — E)) , (2.6)

gde su: Uy — E - visina barijere koja je za valentne elektrone reda veliCine energije jonizacije
atoma (~ 10 eV), d - §irina barijere koja je srazmerna periodu kristalne resetke (~ 10710 m).
Ako se brzina elektrona u atomu proceni kao

2F 2,,2/3
ﬁ=\/—~:‘/h”2 ~ 1082 (2.7)
Me m2 8

. .U .. .. .. .
to za jednu sekundu elektron udari — puta u barijeru (I ~ 107 m - irina potencijalne jame),

pa je uCestanost prolaska kroz barijeru:

f= ?D = ;zexp (—zh—d\/Zme(Uo - E)) . (2.8)

Srednje vreme pripadanja elektrona datom atomu je

Lo (% o) w0
r—f»—z_)exp(h 2me(Uo E))~10 s, (2.9)

tako da se za Sirinu dozvoljenih zona dobija
h
AE ~ — ~ 1eV. (2.10)
T

Sirina unutrasnjih dozvoljenih zona je manja od Sirine spoljasnjih dozvoljenih zona zbog
naglog skoka visine potencijalne barijere. Na osnovu §irine dozvoljene zone moze se proceniti
rastojanje izmedju susednih energetskih nivoa u njoj. U svakoj zoni postoji N nivoa (N =~
1022¢m~3) tako da je rastojanje izmedju susednih energetskih nivoa u dozvoljenoj zoni reda
veligine 10~22 eV po cm® materijala.

Sirina zabranjenih zona je reda veli¢ine dozvoljenih zona. Posto viSe energetske zone imaju
veéu 8irinu od niZih, rastojanje izmedju njih je manje dok je za niZe zone situacija obrnuta.
Energija koju elektroni stiu pod dejstvom spoljadnjeg izvora struje je reda veli¢ine 10~ eV
tako da oni veoma lako mogu ostvariti unutarzonske prelaze. Potrebne energije za medjuzonske
prelaze su reda veli¢ine nekoliko eV, koje se mogu ostvariti tek pri izuzetno velikoj razlici po-
tencijala (U =~ 10 kV). Dakle, pri dejstvu spoljasnjih &inilaca premestaju se elektroni unutar
dozvoljene zone ili oni koji steknu dovoljno energije za medjuzonske prelaze iz valentne u dozvo-
ljenu provodnu zonu.

Prema veli¢ini energetskog procepa materijali se dele na provodne i na neprovodne [10].
Provodni materijali imaju nezauzete energetske nivoe koji leze neposredno iznad zauzetih va-
lentnih nivoa. Postoje dve vrste provodnika:

?Relativni odnos propustenog i upadnog elektronskog fluksa.




A Miti¢: Elektronski spektri u perturbovanoj kvantnoj zici, dipl.rad 7

e Provodnici prve vrste - kod kojih je valentna zona do pola popunjena.
e Provodnici druge vrste - kod kojih dolazi do prekrivanja valentne i provodne zone.

Neprovodni materijali su oni kod kojih je valentna zona u potpunosti popunjena. Prema
veli€¢ini energetskog procepa oni se dele na:

e Dielektrike - kod kojih je §irina energetskog procepa veéa od 3.5 V.
e Poluprovodnike - kod kojih je Sirina energetskog procepa manja od 3.5 eV.

2.1.2 Brzina, ubrzanje i efektivna masa

Kako kvazislobodni elektroni u metalu ¢ine degenerisan gas, odnosno, podvrgavaju se kvant-
noj Fermi-Dirakovoj statistici, potrebno je napustiti klasi¢nu predstavu elektrona kao Zestice i
posmatrati njegovu dualnu (Cesti¢no-talasnu) kvantnomehani¢ku prirodu [1,9,10].

Pogodan na€in prikazivanja elektrona je u vidu talasnog paketa gde je &estiéni aspekt elek-
trona izraZen njegovom lokalizacijom u intervalu gde je rezultujuéa amplituda talasnog paketa
razli¢ita od nule. Srednja brzina elektrona je odredjena grupnom brzinom talasnog paketa:

dv dw 1

=N " & 7= EVE(E) : (2.11)

v

Sa druge strane, brzina priradtaja energije elektrona, pod dejstvom neke spoljasnje sile F, u

pa se na osnovu toga dobija izraz za ubrzanje elektrona:

di d (10E\ 1 8°E(k)-_F
= — =—+—= )| = 5—LF= " 2.1
T T a (h 6k> k% 9kok m* (2.13)
gde veliéina ;nl—* predstavlja tenzor recipro¢ne efektivne mase:
1 8E(k
(~l—> = _2(_9‘4_E(i—») i af=ay2. (2.14)
m”/ap h akaakg

Posebno je interesantna primitivna kubna reSetka kod koje se uslov da vektor E pripada
redukovanom podruéju svodi na

—£<ka<£ a=2z,9,z. (2.15)
a a

Za ovakvu reSetku tenzor recipro¢ne efektivne mase je simetri¢an i ima medjusobno jednake
dijagonalne komponente. Ukoliko se ta osobina tenzora primeni na izraz (2.13), odnosno (2.1),
dobija se zakon disperzije istog oblika kao i kod slobodnog elektrona, ali sa efektivnom masom
m*:

S
E(k) = pyee
Smisao uvodjenja efektivne mase sastoji se u tome da se slozeni zakoni kretanja u kristalu mogu
formalno svesti na zakone klasi¢ne fizike. Znagi, posredstvom efektivne mase je ura¢unato rezul-

tujuce dejstvo periodi¢nog elektri¢nog polja kristalne resetke na jedan kvazislobodan elektron.

(2.16)
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Zavisno od zakrivljenosti energetske povrsine, efektivna masa moze da bude negativna ili po-
zitivna (8to odgovara elektronima ili §upljinama, respektivno). Ubrzanje nosioca naelektrisanja
u kristalnoj redetki odredjeno je, ne slobodnom elektronskom masom, veé skupom veli¢ina (2.14)
koje se menjaju pomeranjem elektronskog stanja u prostoru talasnog vektora. Efektivna masa
elementarnih nosioca naelektrisanja je pozitivna oko sredine, a negativna pri kraju redukovanog
podrugéja.

Ove anomalne oblasti (m* < 0) mogu da se objasne posmatrajudi kretanje elektrona pod dej-
stvom konstantnog spolja$njeg elektri¢nog polja E. Ako je pre ukljuéenja polja E njegova ener-
gija bila jednaka nuli (tj. nalazi se u centru Briluenove zone), posle prikljuéenja E, na elektron
pocinje da deluje konstantna sila —eﬁ, pa kvaziimpuls elektrona linearno raste sa vremenom.
Svaki put kada elektron dostigne granicu Briluenove zone k = +m/a njegov kvaziimpuls se
skokovito menja u suprotui (k = —7/a). Takvu skokovitu promenu dozivljava i brzina elektrona:
pozitivnim vrednostima brzine odgovara kretanje elektrona u pravcu delovanja sile, a negativnim
nasuprot delovanju te sile. Dakle, kretanje elektrona u kristalu ima oscilatorni karakter. Oblasti
negativne mase odgovaraju situaciji da se elektron usporava iako na njega deluje spoljasnja sila
sa teZnjom da mu poveéa brzinu (k' < k < 7/a), odnosno ubrzava iako spoljasnja sila tezi da
mu smanji brzinu (-n/a < k < —k'). Medjutim, u toj oblasti faznog k-prostora negativno
naelektrisani elektron negativne mase, moZe da se tretira kao pozitivno naelektrisana estica
pozitivne mase - Supljina koja se kreée u skladu sa delovanjem polja +eE. Prema tome, vidi se da
se stanje u zoni moze opisati prisustvom kvazicestice koja poseduje istu koli¢inu naelektrisanja
kao i elektron, samo suprotnog predznaka. Tim kvaziCesticama pripisani su talasni vektori
nezauzetih kvantnih stanja, pa se nazivaju Supljinama. Njihov smer kretanja u spolja$njem
polju je suprotan od smera kretanja elektrona. Promena predznaka naelektrisanja ne utie na
izraz za ubrzanje ako se istovremeno promeni i predznak efektivne mase. Kako je masa elektrona
pri vrhu zone negativna, efektivna masa Supljina je pozitivna. Znaéi, Supljine su kvaziCestice
pozitivnog naelektrisanja i pozitivne mase. Dakle, kretanje elektrona na krajevima zona moze
da se posmatra i kao kretanje pozitivno naelektrisanih Supljina [10].

2.1.3 Statistika kvazislobodnih nosilaca

Raspodela elektrona u kristalu po energijama, pri nekoj temperaturi 7', pokorava se Fermi-

Dirakovoj statistici [9,10]:

1
fe(B) = =g (2.17)
€ eE ,f + 1 ’

gde f.(E)- predstavlja verovatnoéu da je energetski nivo sa energijom E zauzet. Popunjavanje
nivoa vrii se prema Paulijevom principu. Kao posledica toga pri nultoj temperaturi svi nivoi do
nekog odredjenog su popunjeni sa po 2 elektrona, a svi nivoi iznad pomenutog su prazni. Najvisi
popunjen nivo pri T = 0 se naziva Fermijev nivo, a energija koja odgovara tom nivou naziva
se Fermijeva energija Er. Svi nivoi visi od Fermijevog su prazni, tako da funkcija raspodele na

apsolutnoj nuli, ima vrednost:

_ 1 E < Ef

Temperatura pridruZena Fermijevoj energiji naziva se temperatura degeneracije. Elektronski
gas je degenerisan u podruéju gde vaZi : T < Tr. Sa porastom temperature jedan deo elektrona
se pobudi i prelazi na viSe energetske nivoe. Verovatnoca nalazenja elektrona na niZim nivoima
E < Er se smanji, ali se za isto toliko poveéa verovatnoéa nalaZenja elektrona na vi§im nivoima
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E > Ep. Granica popunjenosti se rasplinjava za veli€inu k,7T. Za sve temperature iznad

apsolutne nule uvek vazi f(Er) = 5"
Verovatnoéa nalaZenja 3upljina na nekom energetskom nivou jednaka je verovatnoli ne-

nalazenja elektrona na tom nivou: fp =1 — fe.
Pri vrlo visokoj temperaturi Fermi-Dirakova statistika prelazi u Bolcmanovu, i elektronski

(8upljinski) gas se ponada kao klasian gas.

2.2 Elektroni u neogranic¢enim strukturama

Ovde ée se nadi elektronski zakon disperzije metodom Grinovih funkcija.

2.2.1 Elektronski hamiltonijan

Sada ée se razmotriti neka svojstva elektronskog podsistema idealnog beskonaénog kubnog
kristala polazeéi od hamiltonijana kvazislobodnih elektrona koji u konfiguracionom prostoru i
harmonijskoj aproksimaciji ima oblik [7,9]:

H=) Azalaz—> Wanmalanm, (2.18)
0] 7,17

gde su a,lf i a; - kreacioni i anihilacioni operatori elektrona na &voru 7 reSetke. Veli¢ina Ay -

predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na &voru 7, a veli¢ine Wy, - su matri¢ni elementi

elektronskog transfera sa évora 7i na &vor m. Ovde je pretpostavljeno da je broj elektrona po

atomu relativno mali (jedan elektron po atomu) tako da se Kulonova interakcija elektrona moze

zanemariti. U tom sluéaju, lako se pokazuje da je hamiltonijan (2.18) ekvivalentan hamiltonijanu

elektronskog gasa u aproksimaciji efektivne mase:

+ h2k?
H:ZEEaEaE, Bg=g5—.
k

(2.19)

Translaciona invarijantnost posmatranog idealnog kristala namedée periodiénost hamiltonijana
(2.18) koja ima za posledicu da su:

Ag=A, Wr'i,r'r't =Wma = w; Vv (ﬁv ﬁi) (2:20)

Na osnovu toga, u aproksimaciji najblizih suseda, elektronski hamiltonijan postaje:

- + +
H = A Z Onzngn, Gnznyn, — w Z Apanyn, (anz+1,nyﬂz + anz—l,nunz+
Nznyn, Nznyn,
+ Onzny+1ln, + Qnzny—1,n, + Anznyn,+1 + anznyn,—l) . (2-21)

2.2.2 Jednaéine kretanja i zakon disperzije

Svojstva posmatranog elektronskog sistema bice analizirana pomoéu antikomutatorske Gri-
nove funkcije [7,9]

Gam(t) = O(t) ({aa(®) , a5 O}, (2:22)
koja zadovoljava jednadinu kretanja:
L d . N
ih = Gra(t) = ih 6am 8(¢) + O(2) ({las, H], a3} - (2.23)



A.Miti¢: _Elektronski spektri u perturbovanoj kvantnoj zici, dipl.rad 10

Nakon izratunavanja komutatora [a;, H] pri éemu su koriSéene standardne fermionske ko-
mutatorske relacije:

{aﬁ, a;;b} =0am, {az am}= {au, a’ } 0, (2.24)

jednagina kretanja (2.23) dobija oblik:

d .
- W [an+1,nynz ;ﬁ(t) + an—l,nyn;;r'ﬁ(t) + anﬂy+1:"zi’ﬁ(t) + (2'25)

+ anny—l,n,;fﬁ(t) + Gn,,-n,,n,-i—l;fr’t(t) + ann‘,n,——l;fr‘t(t)] .

Posto se radi o beskonagnoj translaciono invarijantnoj strukturi, moguée je izvrsiti potpuni
vremensko-prostorni Furije transform Grinovih funkcija, Kronekerovih simbola i delta funkcije:

Ganlt) = —Z / dw Gp(w) eFA-m)=it (2.26)

_ 1§ ik-m) _ 1 / it
i, = N% e : 8(t) = 5o [ dw e™". (2.27)

Zamenom u jednaéinu (2.25) kretanja dobija se:

ZWNZ / dw ezk(n m)— twt{ —ih 4+ 2r [hw A+W (e+uzl<:z + e_w'k”)-l-

+ W (e*’“’“v + o7 4 etk 4 ek )] Gr(w)} =0, (2.28)
odnosno: 5
[fw — A + 2W (cos aky + cos aky + cos ak;)] Gp(w) = ;—ﬂ )
odakle dalje sledi: . ) " 1
i 7
" = — = — 2.2
Gi(w) 2r w—wp  2r E—-E;’ (2.29)
gde
Ep = h wp = A — 2W (cos ak; + cos aky + cos ak;) (2.30)

predstavlja zakon disperzije vezanih elektrona. U sludaju slabo vezanih elektrona (degenerisan
elektronski gas), A = 6W pa je:

—= +sin® aky +sin® =% . (2.31)
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2.3 Elektroni u film-strukturama

Istom metodom kao kod neograniéenih kristalnih sistema moze se doéi do zakona disperzije
u film-strukturama?® [7,8].

2.3.1 Modelni hamiltonijan

Hamiltonijan vezanih elektrona u tankim kristalnim filmovima moZemo formirati polazeéi
od ,balkovskog” hamiltonijana (2.18), odnosno (2.21), koji u aproksimaciji najblizih suseda ima
razvijeni oblik:

— + _ +
H = Z Aﬂzﬂyﬂzanznyn, a’"znynz E aﬂgﬂyn; X
NzNynz NeNyNz
X (anﬂynz; nz+lnyn; Ong+lnyn, T annynz;ﬂ:c“lyﬂynz Ony-1nyn, + (2.32)

+ ann,,n,;nzn,,+1,n, an;n,,+1,n, + annynz;nznv—l,n, anzny—l,nz +

+ annyn,;nznyn,+1 Qnznyn,+1 + annynz;nznyn,—l an;nynz—l) .

Posto su grani¢ne povrsine filma uzete normalno na z - pravac, indeks sloja n, u (2.32) - uzima
vrednosti n, = 0,1,2, ..., N, , gde je N, € [2, 20] kod ultratankih filmova. Indeksi n, i
ny, koji odredjuju poloZaj atoma u svakom sloju mogu imati proizvoljne celobrojne vrednosti
(praktiéno, od —oo, do +00).

Za razliku od idealnih beskonaénih struktura, realni kristali ne poseduju osobinu translacione
invarijantnosti. Postojanje izvesnih grani¢nih uslova, jedan je od uzroka narusenja simetrije. Sis-
temi koji imaju dve paralelne graniéne povrdine nazivaju se filmovima. Posmatra se idealni tanki
film kubne kristalne strukture, naginjen na substratu nekim tehni¢ko-tehnoloskim postupkom
(naparavanjem, spaterovanjem isl.). Pojam idealni film koristi se u smislu nenarusenja kristalne
strukture (bez prisustva defekata, primesa i sl.), a ne u smislu prostorne neograniéenosti. Di-
menzije filma su takve da je on u XY ravnima beskonagan, a u z pravcima ima konaénu debljinu
(L). Znagi da ovaj film poseduje dve beskonalne grani¢ne povriine paralelne XY ravnima i to
za: 2 =01z =L (slika 2.1).

Zbog postojanja granica uzima se da su povrSinski energetski parametri elektronskog filma
oblika:

Angnyn, =0 za n,<0in,>N,,
Annyn, = A za 1<n,<N,-1, (2.33)
AnzﬂyO/Nz =A(l+ 51/2) )
annyo;nznyn, =0 za n, <0,
Wn,nyN,;nzn,n, =0 za ny;>N,,
Whenynzinany ne+1 = W za 1<n,<N,-2, (2.34)
Wn,nyn,;n,ny,n,——l =W za 2<n,<N,-1,
annyo;nzny,l =W(l+w), annyN,—l;nxny,N, =W(l +ws) ;

pri emu je za svaki sloj,
annyn, metlngn, = annyn,;nzny:i:l,n, =W, (2'35)

gde je W - konstanta elektronskog transfera idealnog kristala.

3Filmovi predstavljaju beskonatne strukture u svim kristalnim ravnima paralelnim dvema graniénim povrsima,
koje su normalne na jedan prioritetan pravac u prostoru, duz koga je posmatrani sistem ogranicen.
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Z a

z z

.. A - v+ m= Nyl

A
e e e e e e e — —— — — s x s nz=Nz_2

A(l+e,) ) Xy

Slika 2.1: Presek modela kristalnog filma u X(Y)Z ravni

Elektronski hamiltonijan tankih kristalnih filmova mozemo sada napisati u obliku:

H, =

+

H=H,+H,,

N,-2
+ -
Z Z amzmymz [ A aszym; W (am$+17mtlml + amx—l,mym,‘f'
MgMy M, =2

Amemy+1,m, + Amzmy—1,m, + Amemym,+1 + amzmymz—l) ] 5

Z {a?;xm,,o [(1 +e1)A Amzmy0 — 1+ wl)Wam;myl—

mzmy
W(am,+1my0 + @m,—1my0 + Gmzmy+1,0 + Gmymy -1 ,0)] +

a,‘;zmyl [Aam,m,1 — Wam,my2 — (1 + w1)Wam,my,0 —

W(amz-i-lm,l t Amz—1my1 + Bmemy+1,1 + Gmymy -1 ,1)] +

+
amzm,,Nzul [AamzmyNz—l - WamzmyNz—z - (1 + wQ)Wa‘m:cmyNz -

W(am,+1my N, -1 + @Gmg~1my N, -1 + Gmomy+1N,~1 + Gmom,—1N,-1)] +

a’:wzmyN, [(1 + Ez)AamzmyNz - (1 + w2)Wamzm,,Nz~1_

W(amz +1my N, + Amz—1myN, + Gmzmy+1N, + Amzmy—1N, )] }

(2.36)

Pomoéu tako definisanog hamiltonijana, mogu se izra¢unati jednoéesti¢ne antikomutatorske
Grinove funkcije? (2.22) sliénom mikroteorijskom procedurom kao kod neograni¢enih kristala.
Razlika je u tome Sto se ovde vrdi vremenska i delimi¢na prostorna Furije transformacija. Pros-
torna Furije-transformacija mora biti delimi¢na (ngnyn;) — (kg, ky,n;) jer je posmatrani sistem
ogranifen duz z-pravca:

oC
1 . _
Gramym(t) = 2 O / dio @lhete(ne=ma) thyay(ng=-my)] goivty (p g
T

Y kaky o0

4Grinove funkcije odredjuju ravnotezna svojstva elektrona u tankim kristalnim filmovima [7-9].

(2.37)
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1
anzmz‘snymyén,m, = NN,
ziVy

E ei{kxa;(n,,—mx)+kya,,(ny—m,,)] 5
kzkv

NzMz 9

(gde je: n, = 0,1,2,..N, i a; = ay = a), te zamenom gornjih transformacija u jednaginu
kretanja (2.25) dobija se sistem jednagina [7,8]:

A
(Q—&lw)G0+(1+w1)G1 = Ky

(1+w1)G0+QG1+G2 = K
Gi+0G2+G3 = Ky

Gy 1+ 0GCn, +Gny1 = Kn, (2.38)

GN,-3+0GN,2+GN,-1 = Kn,—2
GN,—2+0GN,-1+ (L+w)GNn, = Kn,—1

A
(1+w2)Gn,-1+ (0— 82W)GNz = Kn,

pri ¢emu su uvedene oznake:

w A
0= hW ~ W + 2 (cos akg + cos aky) ; (2.39)
th
G'n,,;m,z (k:ca ky?“) =Gy, ; Kn, = W‘Snz,mz
(indeks m, je ,parazitski” , pa je ovde izbaten). Ovaj sistem diferencnih algebarskih jednaéina
sadrzi N, + 1 nepoznatih Grinovih funkcija: Go, Gi, G2, . . . , Gn,. Na osnovu opstih
algebarskih stavova, jasno je da se nepoznate mogu izraziti kao:
D,
Gn, = —2—,
" DN,t1

gde Dy, predstavlja odgovarajucu ,zamensku” determinantu, a Dy, - determinantu sistema.

U cilju osnovnog zadatka ovog istraZivanja, a to je odredjivanje elektronskih energija, potre-
bni su nam polovi Grinovih funkcija koji se dobijaju kada iste teze beskona¢nosti [7-9], §to znagi
da determinanta ovog sistema mora biti jednaka nuli [7,8]:

Dn,+1(0) = (9 - %61) (Q - %w) Cn,-1(0) - [(1 + w;)? (g - %52) + (2.40)

+ (14 w)? (Q— %61)] CN,-2(0) + (1 +w1)? (1 + wa)® Cn,-3(0) =0,

gde su Cy, karakteristiéni Cebisevljevi polinomi druge vrste, koji zadovoljavaju rekurentnu
relaciju: Cpy1(z) = £Cy(x) — Cp_1(z), uz podetne uslove: Cy(z) = 1; Ci(z) = z [7,8].
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2.3.2 Zakon disperzije

U opétem slucaju uslov (2.40) nije analiticki rediv®, pa se pribegava numeriékom resavanju
(koriséenjem programskog paketa Mathematica) za zadate vrednosti parametara €, /2> W1/2 1 broj
slojeva filma N,. ReSavanjem jednaine (2.40) po promenljivoj g iz izraza (2.39), dobija se zakon
disperzije elektrona u istom obliku kao i za neperturbovan film, ali je u ovom sluéaju:

ov+2

gkz(,,)= R v=1,2,...N,+1. (2.41)

Numeri¢kom procedurom analizirali smo energije (fiw/W) elektrona u zavisnosti od graniénih
parametara uzimajuéi %61/2 € {-0.5, 0.5} i wy/p € {—0.6, 0.6}, za petoslojni film (N, = 4)
pri k; = ky = 0. Analiza dobijenih rezultata pokazuje bitan uticaj graniénih parametara.

Uticaj grani¢nih parametara ¢,/ manifestuje se tako da sa njihovim povecanjem dolazi
do pomeranja celog spektra ka viSim vrednostima energija (donji gep se poveéava, a gornji
smanjuje). Sa druge strane, poveéanjem parametara w; /2 zona dozvoljenih elektronskih ener-
gija u filmu se 8iri prema granicama balkovske energetske zone (veli¢ine oba energetska gepa
opadaju). Na taj na€in za pojedine vrednosti energetskih parametara neka od energetskih stanja
mogu da se nadju ispod i/ili iznad granica balkovske energetske zone. Takva stanja nazivaju
se lokalizovana energetska stanja. Istovremena pojava gornjeﬁ i donjeg lokalizovanog stanja

prikazana je na slici 2.2, za vrednosti energetskih parametara Wel /2 =0.51w ;=06

E, A Euin

3

0.20

(1) 5& =W =-0.50
(2) 5E =Wi =-025
(3) 5E =W =+0.00
(4) 5E =W =+025
(5) 5E =Wi=+0.50

0.15

0.10

0.05

ol s 10 15 0 N+l

Slika 2.2: Lokalizovana stanja elektrona (levo)
Slika 2.3: Zavisnost energetskog gepa od parametara (desno)

Veli¢ine energetskih gepova takodje zavise od perturbacionih parametara. Ova zavisnost je
prikazana na slici 2.3. za donji energetski gep (€2 = wo = 0). Sa slike se vidi da je uticaj parame-
tara dominantan samo za filmove malih debljina (do pet atomskih slojeva), dok sa poveéanjem
debljine filma gep tezi nuli (kao i u slu¢aju neperturbovanog filma [7]).

$Uslov (2.40), moze se resiti analiticki samo u slu¢ajevima kada su w1 = wp; =0 a &, /2 uzimaju vrednosti 0 ili
-W/A.



A.Mitié: Elektronski spektri u perturbovanoj kvantnoj Zici, dipl.rad 15

3 Elektroni u kvantnim Zicama

U radu je posmatrana kvantna Zica proste kubne kristalne strukture. Dimenzije Zice su takve
da je ona u z pravcu beskona¢na, a u y i z pravcima ima konaénu debljinu (L; i Lg). Znagi
da ovaj sistem poseduje dve graniéne povriine paralelne XZ ravnima i toza: y =0iy = L;
i dve grani¢ne povriine paralelne XY ravnima za: 2 = 0 i 2 = Lg. Posto su grani¢ne povrsine
kvantne Zice uzete normalno na y i z - pravce, indeksi slojeva ny i n, u (2.32) - uzimaju vrednosti
ny=012 ..., Ny; n,=0,12 ..., N, gdeje Ny, € [2, 20]. Indeks ng, koji odredjuje
poloZaj atoma u svakom sloju moZe imati proizvoljne celobrojne vrednosti (prakti¢no, od —oo,
do +00) [11-12]. Zbog postojanja granica Zice, uzeéemo da je energija elektrona oblika:

Z

A(1+Ey) w A(1+E5) A(1+E43)
N —O—O @
— Wl+wy)

Nz‘l O \_S S
AI+E)

3 @O O=, A(1+E,)

/4

2 L I ................. </="—W

<« W(l+w)
0
AM1+E,9 A(L+E)) A(1+&y,)
0 1 2 3 - Ny Y
W(1+wy) w W(1+twy)
Slika 3.1: Presek kvantne Zice
Ang00 = (1+e14)A, An,nyo = (1+e12)A,
An.nyn, = (L+e3)A, Apon, = (1+e34)A,
Aponygo = (1+€)A za 1<n,<Ny—1, (3.1)
a matri¢ni elementi elektronskog preskoka sa sloja na sloj su:
L+ w)W  za ny=0 1 0<n, <N,
W | w a 1<my <Ny-2 i 0<n SN, g
Timaty i T ) (14 wy)W  za ng=N,—1 i 0<n, <N, '
0 za ng=N, i 0<n, <N,
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Wﬁ;nzny—ln,

Wﬁ;nzn,n, +1 =

Wﬁ;nznyn,—l

pri ¢emu je za svaki sloj,

[ 1+ w)W  za ny=Ny, i 0<n, <N,
_ w za 2 < n, < N,—-1 i 0<n, <N, (3.3)
14+ wy)W za ny=1 i 0 < n, <N, ’
L 0 za, ny,=0 1 0< n, <N,
[ 1 +w)W za n,=0 i 0< ny <N,
) w za 1< n, <N,—-2 i 0<ny <N, (3.4)
1+ w3)W za n,=N;—1 i 0 < ny <N, ’
[ O za n,=N, i 0 < ny <N,
[ (1+w3)W  za n,=N, i 0<n, <N,
_ |44 za 2<mn, <N,-1 i 0<ny <N, (3.5)
o 1+w)W =za n,=1 i 0<ny, <N, :
L 0 za n,=0 1 0< ny <N,
Wn;n,,n,;n;:i:l,nyn; =W ) (3.6)

gde je W - konstanta elektronskog transfera idealnog kristala.

3.1 Modelni hamiltonijan

Elektronski hamiltonijan kvantnih Zica sli¢no kao i kod filma moZemo napisati u obliku zbira
dva hamiltonijana, tako da je zapreminski hamiltonijan oblika:

H, =

+

a povrsinski:

H, =

Ny-2 N,—2
Z Z Z a;;zmym, [A Omzmym, — w (amx+1,mym, + Gmy—1,mym,+

Mz my =2m,=2

Amzmy+1,m, + Amzmy—1,m, + Amzmym,+1 + am,,m,,m,—l) :' ) (3-7)

N, -2
Z { Z {ajﬁ;m,,o [(1 + el)Aam,m,,O - (1 + wl)Wam;myl -
Mg 111,1,=2

W(am,+1,my0 + @me—1,m,0 + Gmzmy+1,0 + Cmym, —1,0)] +

ar-;zm,,l [Aamzmyl -1+ wl)WamxmyO - Wam,m,2—

W(am,,+1,m,,1 + Gm,—1,my1 + Cmymy+1,1 + amzm‘,—l,l)] +

a’r—{r-zzm,,N,—l [AamzmyNz—l - (1 + wa)Wamzm,,Nz - WamzmyN,—z—

W (@m,+1,m, N, -2 + @m, ~1,my N, -2 + Gmomy +1,N,~2 + Gmym, —1,N,-2)] +
a;;xmyN, [(1 + 83)Aama:myNz -1+ wS)Wamzm,,N,—l"

W(amz'l'l,myNz + amz—l,myNz + a’mzmy'l'l,Nz + am:chLg—l,Nz )] } +

N.-2
> {ar’;,,Om, [(1 +e4)Aam,om, — (1 +ws)Wam,1m,—

mz=2
W (am,+1,0m, + @mz—1,0m; + Gmom,+1 + Gmg0m,—1)] +
a’r-;: 1m, [Aamzlmz - (1 + w4)Wam;.,0m, - Wam,,2m, -

W(ame+1,1m, + @me—1,1m, + @mzim,+1 + Gmy1m,—1)] +
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ar-lr-LzNy—l,mz [Aam, Ny ~1,m, — (1 + w2)Wam, Nym, — Wam N, —2,m,—

W (am,+1,Ny—1m, + @m,—1,Ny—1,m, + GmoN,—1m,+1 + Gm,N,—1,m,~1)] +
ar:zN,,m, [(1+ €2)Aam,Nym, — (1 + w2)Wam, Ny—1,m, —

W(am::+1,Nymz t @m,—1,Nym, + @m Nym,+1 + a’mz:Nymz—‘l)] } +

af 10[(L+€1)Aam 10 — W(am,+1,1,0 + @my—1,1,0) —

(1 +wg)Wama00 — (1 + w1)Wam,1,1 — Wam,20] +

AN, —1,0 (1 +€1)Aam, N, -1,0 — (1 + w2) Wam, N0 —

W (am,+1,8,-1,0 + @m,—1,N,-1,0 + 8m. N, ~2,0) — W (1 + w1)am, N, —1,1] +
a;;,N,,l (1 + e2)Aam,Ny1 — W (@m,+1,N,1 + @my—1,N,1) —

(I +w2)Wam,n,-1,1 — (1 + w1)Wam,n,0 — Wam,n,2] +

ar-ir-LzN,N,—l [(1 +e2)Aam, N, N, -1 — W(am,+1,NyN, -1 + @m,—1,N,N, 1) —
(1 +w)Wam,N,-1,8,-1 — (L + w3)Wam N N, — Wam,n,N,—2] +
a;;,zNy—-l,N, [(1 + €3)Aam, N, —1,N, = W (@my+1,N,~1,N, + Gmy—1,N,~1,N,) —
(I +w2)Wam,n,n, — (L +w3)Wam,N,-1,N,-1 = Wam,n,—2,N,] +

am 1w, [(1+€3)Aaman, — W(am 411N, + Gmo—1,1N,) —

1+ w4)Wam10N, -1+ w3)Wam31N,_1 - WangN,] +

ap on,—1 (1 +€4)Aam on, -1 — W(am 41,08, -1 + Gmy—1,08,-1) —

(1 + W4)Wam211vz_.1 - (1 + w3)Wam$0N, - WaszN,_g] +

aj o1 (1 +€4)Aam 01 — W(am 41,01 + Gm,-1,01) —

(1+wg)Wam 1,1 — (1 +wi1)Wam,00 — Wam,o2] +

molN, -1 [Bam 1N, -1 = W(am +1,1N, 1 + Gmy—1,1N,-1) —

1+ wg)Wamon, -1 — (1 + w3)Wam 1N, — Wam, 1N, -2 — Wam 2N, 1) +
mel 1 [Aamo11 — W(am 41,11 + @my—1,1,1) —

1+ wg)Wapo01 — (1 +wi)Wam,10 — Wam,21 — Wam,12] +

O Ny—1,1 [BOm N, —1,1 = W (@18, ~1,1 + Gmg—1N,~1,1) —

(1 +w2)Wam,n,1 — (L +wi)Wam,Ny—1,0 = Wam N, —2,1 — Wam,n,—1,2] +
a’:t,Ny—l,Nz—l [Aam, Ny-1,8,-1 = W(am, +1N,~1,N, -1 + @my—1N,~1,N,~1) —
(L +w2)Wam NN, -1 — (1 + w3)Wam,n,—1,N, —

W(am,N,~2,N, -1 = @m,N,~1,N,-2)] +

a:ho,o [(1 + 614)Aam£0,0 -1+ w4)Wam,1,0—

(L +w1)Wamgo0,1 — W(am,+1,00 + m,—-1,00)] +

a;','tho [(1 + 512)Aam¢N,,0 -1+ wg)Wamsz-l,o-—

(1 + w1)Wam,N,1 = W(am,+1,8,0 + @m,—1,N,0)] +

apon, (1 +€30)Aam,on, — (1 +wa)Wam, 1N, —

(1 +w3)Wam,on, -1 — W(am,+1,0N, + @m,—1,0n,)] +

Ny, (1 + €23)Aam, N, N, — (1 + w3)Wam, N, N, -1—

a
(
a
(

(I +w2)Wam,N,-1,8, — W(@m +1,N,N, + @m,—1,N,N, )] }

(3.8)
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3.2 Jednacina kretanja

Zakon disperzije elektrona moZe se naéi standardnim metodom Grinovih funkcija. Raguna se
Jjednocestitna antikomutatorska Grinova funkcija pomoéu prethodno definisanog Hamiltonijana
sistema:

Gaa(t) =0) ({as(t) , a0}, (3.9)
koja zadovoljava jednafinu kretanja:
d
ih = Gam(t) = i dan 6(t) + O(t) ({[aﬁ, H], a}}). (3.10)

Za izratunavanje komutatora [a;, H] koriste se standardne fermionske antikomutatorske relacije:

{a,—i, antl} =0im ., {07, am} = {aﬂ, al } 0, (3.11)

Zamenom dobijenih komutatora u jednaginu kretanja i uvodjenjem vremenske (¢t — w) i
delimi¢ne prostorne ({n; ny n,} = {k; ny n,}) Furije-transformacije:

Grenyna(t) = 3 S dw ¢hata(na—me) =tq . mym, (koiw) (3.12)
T kz _oo
Ongms 6n,,m, On.me v Z gtkeaa(nz—mz) anymy On,m. »
13 kz

(gde je: ny/, =0,1,2,...Ny/, i ay = a) dobija se sistem diferencnih jednacina:

1. n, =0
(a) ny =0
[Aw — (1 + €14)A + 2W cos akz] Gop + (1 + wa) WGy o +
+ (1+w)WGo, = %%,mﬁﬂ,m, (3.13)
(b) ny =1
[Aw — (1 +€1)A + 2W cosakz) G1o + WG +
+ (L+w)WGop+ (1 +w)WGy1) = %61,% o,m. (3.14)

() 2<ny <Ny, —2
[fiw — (1 +€1)A + 2W cos akz] G, 0 + W(Gn,+1,0 + Gn,-10) +
(L w)WGnys = b myBoym, (3.15)
(d) ny=Ny -1
[hw — (1 +€1)A + 2W cos aky) G’Ny_l 0o+ (1 +w2)WGn, 0+

+ WGN,—20+ (1 +w))WGN,-1,1 = 5N,,—1 my 00,m, (3.16)
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(e) ny =Ny
[Aw — (1 + €12) A + 2W cos akz] G, 0 + (1 + w2) WG, 10 +
+ (L+w)WGn,, = %61%,,"”60,,,,, (3.17)
2.n,=1
(a) ny=0
[hw — (1 4+ €4)A + 2W cosakz] Go1 + (1 + wg)WG,1 +

+ WGoa+ (1+wi)WGog = ﬁao,myal,m, (3.18)

(b) ny =1

[hw — A +2W cosaks] G, + WGo 1 + (1 + wg)WGo,1 + WG12+

+ (1+w)WGip= %él,myél,mz (3.19)

() 2<ny <N, —2
[Aw — A + 2W cos ak;] G0 + W (Gry41,1 + Gny—1,0 + Ghn,2) +
+ (L+w)WGhnyp = ;: Sny ey S1me (3.20)
(d) ny =Ny -1
[iw — A + 2W cosak:] G, -1, + (1 + wg)WGNy,l +
+ W(Gny-21+Gny-12) + (L +w1)WGnN, 10 = 5N‘,—1 myO1,m, (3.21)
(e) ny =Ny
[hw — (1 + e2) A + 2W cos aky) GNN + (L +we)WGn, -1, +
+ WGN,2+ (1 +w1)WGh, ) = 5N,,,m,,<51,m, (3.22)

3.2<n, <N, -2

(a) ny =0
[fw — (1 +€4)A + 2W cos akz) Gopn, + (1 + wa)W Gy, +
+ W(Gop1 +Gopyrt) = oobm,bnsim, (3.23)
(b) ny =1
[iw — A +2W cosakz) Gin, + WGap, + (1 + wa) WG, +
4 W(Gip41+Gip,1)= P == 1,m O (3.24)

[fiw — A + 2W cos akg) Gny,nz + W(Gny+1,nz + Gﬂy—l,nz) +

h
+ W(Gnyynz+1 + Gny,nz“l) ny,myanz ;mz (3'25)
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(d) ny =Ny -1

[hw — A + 2W cos ak,] GNy—10, + W((1 + w2)G N, n, + GNy—2n,) +
ih

+ W(GN~1n,41 +GNy—1,0,-1) = %JNV—I,myén,,m, (3.26)
(e) ny =Ny
[iw — (1 + €2)A + 2W cos akz] Gy, + (1 + w2 )WGN, 15, +
+ W(GnNy 41+ GNyn,—1) = %5Ny,my5n,,m, (3.27)
4. n,=N, -1
(a) ny =0
[hw — (1 + €4)A + 2W cos aks] Gon,—1 + (L + wa) WG N, -1 +
+ (1+w3)WGon, + WGo,N,—2 = %50,"1761\’:—1,7”: (3-28)
(b) ny =1
[hw — A + 2W cosakz] Gi,n,—1 + WGan,—1 + (1 + wa) WG N, -1 +
+ (1+ws)WGin, + WG N,z = %51,,%51\,,_1,,,,, (3.29)

() 2<ny, <Ny —2

[fw — A +2W cos ak;] Gny N, —1 + W (Gnyt1,N,-1 + Gny—1,8,-1) +
ih

+ (1+ 'w3)WGn,,,N, + WGn,,,N,—Z = %Jny,mvém_l,mz (3.30)

(d) ny =Ny -1

[w — A + 2W cos ak;] GN,,—l,N,—l +(1+ '“’2)WGN,,,N,—1 + WGNy_27N,~1 +
ih

+ (L4 wg)WGN, 1N, + WCN, 1N, -2 = 30N, ~1,m, N, ~Lm, (3.31)
(e) ny =Ny
[Aw — (1 + €2)A + 2W cos akz] G, N, -1 + (1 + w2)WGN, 1N, -1 +
+ (L+ws)WGn, N, + WGN, N,—2 = %@mmvam_l,m, (3.32)
5. ny =N,
(a) ny=0
[Aiw — (1 +€34)A + 2W cos akg] Go N, + (1 + ws) WG N, +
+ (L4 wg)WGoy, 1 = & b, O m, (3.33)
(b) ny =1
[fw — (1 + €3)A + 2W cosak;) Gi N, + WGa N, + (1 + wg) WGy N, +
+ Q) WCiN 1 = 8 e G, (3.34)

2w
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() 2<ny <N, —2

[fw — (1 + €3)A + 2W cos aky]) Gn, N, + W(Gny+1,N, + Gny—1,n,) +

+ (14+w3)WGp N,-1= %6,,”,,,,,”61\/,,”,, (3.35)
(d) ny =Ny -1
[hw — (1 + e3)A + 2W cosakz] GN,—1,n, + (1 + w2)WGnN, N, + WGN, 2N, +
+ (1+w3)WGnN,-1,N,-1 = %(SNy—l,my(sN,,mz (3.36)
(e) ny =Ny
[hw — (1 + €23)A + 2W cosakz] G, N, + (1 + w2)WGN,—1,N, +
+ (1+w3))WGn,N,—1 = g‘stmﬁNﬁmz (3.37)

Ovo je zapravo ,dvodimenzioni” sistem jednalina (posebno po n, i posebno po n;) i sadrzi
(Ny +1) x (N + 1) nepoznatih Grinovih funkcija koje se izrazavaju kao:

G Dnyn,;mym,
NyNzMyMz —

9
DNV+1;Nz+1

gde je Dy n,;m,m, zamenska determinanta, a Dy, 1;N,+1 determinanta sistemma. Kao i u sluc¢aju
filma nalaZenje zakona disperzije svodi se na izraunavanje korena determinante.

3.3 Zakon disperzije

Analitiéku formu zakona disperzije mogude je dobiti samo u slu¢aju kada su svi perturbacioni
parametri jednaki nuli. Da bi se ispitao uticaj ovih parametara na energetski spektar elektrona,
neophodno je primeniti numeri¢ke metode izratunavanja.

Na sleded¢im graficima (Slika 3.2) prikazani su rezultati numericke analize za simetri¢no per-
turbovanu kvantnu #icu® sa (Ny+1) x (N, +1) = 5x 5 slojeva. Za razne vrednosti perturbacionih

. . . hw ..
parametara € i w posmatrana je zavisnost £ = £(X?), gde je £ = — redukovana energija, a

p 4w
— 3 a x
X =sin 3

6Pod simetriéno perturbovanom kvantnom Zicom podrazumeva se Zica kod koje su svi parametri koji opisuju
perturbaciju elektronske energije, na povr3inskim slojevima, jednaki i iznose &, kao i parametri perturbacije
elektronskog transfera - w.
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€=0.5 =-0.5 €=05 w=0 €=05 w=05

Slika 3.2: Zavisnost energetskog spektra kvantne Zice od parametara



A.Mitié: Elektronski spektri u perturbovanoj kvantnoj Zici, dipl.rad 23

Ono #to se sa grafika odmah uotava je da je energetska zona kvantne Zice izrazito diskretna
za razliku od kontinualne energetske zone idealnog kristala [1,10]. Diskretizacija komponente
talasnog vektora se javlja u onim pravcima duz kojih je posmatrani sistem ogranicen. Broj
diskretnih stanja bi po analogiji sa modelom kristalnog filma’ trebao biti jednak broju slojeva
#ice. Medjutim, ovde je uoteno da je broj stanja manji od ogekivanog jer su neki od ener-
getskih nivoa (u zavisnosti od vrednosti grani¢nih parametara) degenerisani ili su toliko blisko
rasporedjeni da é&ine jednu prakti¢no kontinualnu mini energetsku zonu.

Pored toga uoéeni su sledeéi uticaji perturbacionih parametara.

e Poveéanjem energije elektrona lokalizovanih na povrdinskim i njima susednim slojevima
(parametar w) ceo spektar se §iri.

e Ukoliko je energija elektrona na povrinskim slojevima jaa od balkovske (e > 0) vedi
broj energetskih stanja se grupiSe na vi§im energijama, a ukoliko je slabija (¢ < 0) vedi
broj stanja grupisan je na niZim energijama. Kada je ¢ = 0 najveci broj stanja nalazi
se na sredini energetske zone. Pri tome sa smanjenjem energetskog transfera elektrona
(parametar w) ova grupisana stanja postaju bliskija. Na taj nain, za dovoljno male
vrednosti ovog parametra oni mogu obrazovati jednu kontinualnu mini zonu.

e Pogodnim izborom perturbacionih parametara moze se posti¢i da neka od elektronskih
stanja izadju ispod najniZe i/ili iznad najvide balkovske energije, kada se dobijaju tzv.
lokalizovana stanja elektrona.

e Za neke vrednosti energetskih parametara celokupna energetska zona kvantne Zice nalazi
se unutar dozvoljene energetske zone idealnog kristala. U ovom slu¢aju u energetskom
spektru kvantne Zice pojavljuju se energetski gepovi. Kao i u slu¢aju filma, veli¢ine gepova
opadaju sa poveéanjem debljine Zice [11,12], ali je kod Zica to izrazenije zbog ograniCenosti
u dve dimenzije.

7Za idealne beskonaéne strukture kontinualna zona dozvoljenih elektronskih energija, pod uticajem dveju
paralelnih grani¢nih povrsina kod filma, cepa se na diskretan niz kontinualnih (monoslojnih ili dvodimenzionih)
podzona. Broj tih podzona jednak je broju atomskih slojeva izmedju dve grani¢ne povrsine filma.
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4 Zakljucéak

U radu je analiziran uticaj granica kvantne zice (sa primitivnom kubnom redetkom) i per-
turbacionih parametara na tim granicama na energetski spektar (moguéa energetska stanja)
elektrona. Dobijeni rezultati su uporedjeni sa istim u balku i tankom filmu. Na osnovu ovoga
se doslo do slede¢ih vaznijih rezultata.

1. Ove analize su pokazale bitne razlike u zakonu disperzije elektrona u pomenutim sistemima,
kao iskljuéive posledice postojanja granica odgovarajuce strukture, u kojima je energetski
spektar izrazito diskretan (za razliku od kontinualne energetske zone beskonaénog kristala).
Diskretizacija se javlja u onim pravcima duZ kojih je posmatrani sistem ogranien. Za
razliku od kristalnog filma kod koga je broj diskretnih stanja jednak broju slojeva filma, kod
kvantne Zice, u zavisnosti od perturbacionih parametara, dolazi do degeneracije pojedinih
energetskih nivoa.

2. Uticaj perturbacionih parametara je takav da se povecanjem energetskog transfera izmedju
graniénih i njima susednih slojeva (parametar w) ceo spektar §iri, dok se povefanjem
energije elektrona na povrdinskim slojevima (parametar €) ceo spektar pomera ka visim
energijama. Pored toga, u zavisnosti od veli¢ine parametra € jedan broj stanja grupiSe se
u jednom delu energetske zone, koja pri dovoljno maloj vrednosti w postaju toliko bliska
da obrazuju jednu prakti¢no kontinualnu mini energetsku zonu.

3. Za neke vrednosti parametara ceo energetski spektar lezi unutar granica energetske zone
idealnog kristala. U ovom sluéaju dolazi do pojave energetskih gepova &ija veli¢ina opada
sa poveéanjem debljine posmatranog sistema. Pogodnim izborom parametara moze doci
do pojave lokalizovanih energetskih stanja, Cije energije leze van balkovskih energetskih
granica.

4. Sve razlike izmedju posmatranih (neogranienih i ograni¢enih) kristalnih sistema su izra-
Zenije, 8to je film tanji, a Zica tanja i uZa, i iSCezavaju kada debljina filma, odnosno
debljina i §irina kvantne Zice, teZe beskonalnosti. Variranjem energetskih perturbacionih
parametara, kao i debljine uzoraka, mogu se uspedno menjati fizicke osobine posmatranih
materijala (transportne, optitke, termodinamicke i sl.).
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