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1. UVOD

Predmet ovog rada je ispitivanje elektronskih spektara u kristalnim film-struk-
turama i njihovo poredjenje sa istim u idealnim, beskona¢nim strukturama. U teoriji
kondenzovane materije se najcesce analiziraju strukture koje su prostorno homogene
1 poseduju osobinu translacione invarijantnosti. Medjutim, u praksi idealno &iste
strukture ne postoje. Pored toga, kristali poseduju grani¢ne povrsine na kojima
dolazi do specifi¢nih efekata i fizickih fenomena, a oni se ne mogu direktno objasniti
metodama teorije idealnih struktura. Postojanje grani¢nih povrsina, pored uticaja
necistoca (primesa, defekata, vakancija i sl.), kod ovih struktura dovodi do narusenja
translacione simetrije. Upravo zbog toga je znacajna analiza elektronskih stanja u
realnijim kristalnim strukturama, kao $to su npr. filmovi.

Filmovi predstavljaju beskona¢ne strukture u svim kristalnim ravnima paralel-
nim dvema grani¢nim povrsima, koje su normalne na jedan prioritetan pravac, duz
koga je posmatrani sistem ogranicen.

Ispitivanje elektronskog ponasanja, koji, pored fononskog, predstavlja funda-
mentalni fizicki podsistem, je od znacaja iz razloga $to su upravo (kvazi)slobodna
naelektrisanja nosioci svih transportnih i termickih procesa u fizici kondenzovane
materije. U ovom radu istrazeni su uticaji grani¢nih parametara na energetski spek-
tar 1 moguca stanja elektrona (promene u zakonu disperzije).

Pomenuta analiza vrsena je koriscenjem metoda Grinovih funkcija!. Primenje-
ni metod je odabran zbog pogodnosti koje nam nudi definicija polova Grinovih
funkcija?.

Odabranom metodom najpre su vrena istrazivanja na idealnim beskonacnim
strukturama, a zatim na kristalnim filmovima i to zbog toga da bi se na osnovu
tih rezultata uocile najbitnije razlike za film strukturu. Takodje su za slucaj film
strukture numerickim putem nadjene promene redukovanih energija elektrona u za-
visnosti od promene grani¢nih parametara. Poseban osvrt dat je za uoctena lokali-
zovana stanja gde je ispitana zavisnost energije od broja kristalnih slojeva.

1Postoje i drugi metodi pomoéu kojih se ovaj problem moze tretirati: metod Hajzenbergovih
jednacina kretanja, metod malih perturbacija, metod talasnih funkcija 1 sl.

2Realni delovi polova Grinovih funkcija su proporcionalni energijama elementarnih eksicitacija
(pobudjenja) koje se javljaju u sistemu (odakle dobijamo njihov zakon disperzije), a imaginarni -
reciprocnim vrednostima vremena zivota tih ekscitacija.



Biljana Abramovié: Elektroni u filmovima,  diplomski rad 5

2. ELEKTRONI U IDEALNIM KRISTALIMA

Translaciona invarijantnost idealnih kristalnih struktura namece periodican
(sa periodom kristalne resetke) oblik mnogim fizickim veli¢inama koje ih opisuju
(naprimer, periodi¢na raspodela polja i potencijalna energija elektrona).

Jedan od glavnih zadataka teorije Evrstog stanja je proucavanje promena diskret-
nog energetskog spektra elektrona izolovanog atoma - pri priblizavanju atoma 1 obra-
zovanju kristalne strukture. U ovom procesu periodi¢no 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 isklju¢enja, moraju biti okarakterisana
razli¢itim kvantnim brojevima $to ima za posledicu formiranje citavog spektra en-
ergetskih nivoa na mestu jednog nivoa u izolovanom atomu. Umesto jednog ener-
getskog nivoa, jednakog za svih N izolovanih atoma, u ¢vrstom telu se pojavijuje
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, dovodeci do
kolektiviziranosti ovih stanja, kojima se na taj naCina atomi povezuju u kristal -
gigantski molekul.

Ovi kolektivizirani elektroni, kojima se inace opisuju najkarakteristi¢nija svojstva
metala, nisu vezani sa atomima kristalne resetke i mogu da se premestaju po celoj
zapremini metala. Medjutim, ¢ak i kada elektron napusti atom u kristalu, on se pod
dejstvom primenjenog elektri¢nog polja ne krece slobodno vec je podvrgnut uticaju
kristalnog polja. Ovaj uticaj se moze usrednjeno uzeti u obnir uvodjenjem efektivne
mase kvazislobodnih nosilaca naelektrisanja.

Takodje, zbog specificnosti kretanja elektrona u kristalnom polju, anomalnog
ponasanja kvazislobodnih elektrona na krajevima valentne zone, uvodi se pojam
kvazislobodnih nosilaca - supljina.
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2.1. Provodni elektroni u metalima

Veliki broj vaznih fizickih osobina mogu se razumeti polaze¢i od modela slo-
bodnih elektrona po kome se najslabije vezani elektroni atoma krecu slobodno po
zapremini metala. Valentni elektroni postaju provodnici elektriciteta i nazivaju se
provodni elektroni. Sile izmedju provodnih elektrona i jona se zanemaruju, tj. sma-
tra se da se provodni elektroni mogu kretati svuda u unutrasnjosti uzorka. Totalna
energija je jednaka kinetitkoj, $to znaci da se potencijalna ne uzima u obzir.

Poznato je da je stvarna raspodela provodnih elektrona rezultat uticaja jakog
elektri¢nog potencijala jona. Upotrebljivost ovog modela zavisi od kinetitkih svoj-
stava provodnih elektrona. Postavke ovog modela bile su date mnogo pre otkrica
kvantne mehanike. Klasi¢na teorija je imala nekoliko uspeha, ali 1 nedostataka. U
uspehe spadaju izvodjenje Omovog zakona (; = UE) i izvodjenje veze izmedju elek-
triéne 1 toplotne provodnosti. Medjutim, totalni neuspeh je dozivela u objasnjenju
toplotnog kapaciteta i paramagnetne susceptibilnosti provodnih elektrona. Zatim,
pomoc¢u klasi¢ne teorije ne moze da se objasni postojanje dugog slobodnog puta
elektrona. Provodni elektron moze da se kreée u metalu po pravoj putanji duzine
veéeg broja medjuatomskih rastojanja a da se ne sudari sa drugim elektronima ili
atomskim ostacima. Odnosno, provodni elektroni se, u tom smislu, ponasaju kao
gas neintereagujucih cestica. Razlozi za to su sledeci

e Slobodan elektron ne skreée pod uticajem jona uredjenih u periodi¢nu resetku,
jer se talasi materije prostiru slobodno u periodi¢nim strukturama.

e Provodni elektroni se retko sudaraju sa drugim elektronima, $to je posledica
Paulijevog principa iskljucenja.

Elektrone u metalima se mogu, uz grublje aproksimacije, posmatrati kao i elek-
troni u Fermijevom gasu slobodnih ¢estica (gas slobodnih neinteragujucih elektrona
podvrgnutih Paulijevom principu), kada su energije zadate kinetickom energijom

translacije: -
P BB o
gde je k= g - talasni vektor.
U slucaju kada je p
el << 1l; v= T

1 - hemijski potencijal, kvantni efekti postaju dominantniji ako je toplotna energija
znatno niza od hemijskog potencijala: p >> kT Cestice se pokoravaju Paulijevom
principu. Na apsolutnoj nuli one popunjavaju redom najniza kvantna stanja. Takav
gas nazivamo potpuno degenerisanim fermionskim gasom. Znacaj Paulijevog prin-
cipa se znatno manifestuje u izgledu funkcije raspodele osnovnog stanja fermiona.
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Specijalizirajuéi Fermi-Dirakovu funkciju:

E—p B ) .
=[G (22
_ _ 1 E<po
na T =0K, f_{OE>/lo
fio - vrednost hemijskog potencijala 4 f
na apsolutnoj nuli.
]
Slika 2.1: Fermijeva funkcija 0 o E”

na apsolutnoj nuli

Na T = 0 K sva stanja sa energijama manjim od g su popunjena, a visa energetska
stanja su prazna, pa je fio jednak granicnoj energiji degenerisanog gasa (slika 2.1).

Zauzeta stanja na T = 0 K mogu se prikazati sferom u prostoru talasnog vek-
tora, koja se zove Fermijeva sfera. Njen radijus je Fermijev talasni vektor Ep, koji
odredjuje graniénu - Fermijevu energiju:

Rk} ..
Ho =~ F (2.3)
m
Temperatura pridruzena ovoj energiji je temperatura degeneracije: Tr = po/ks.

Fermionski gas je degenerisan u podruéju gde vazi T << Tr. Brzina Cestice obracu-
nata od vrha Fermijeve raspodele moze da se izrazi pomoéu kg, odnosno pomocu,
grani¢ne brzine fermiona na apsolutnoj nuli: vp = hkp/m.
Kako je ukupna energija osnovnog stanja fermionskog gasa:
3 ‘
Ey= | fEdN = gN,uo , (2.4)

srednja energija bice: Eq = (Ey/N) = (3/5)po, gde je N ukupan broj Cestica gasa.

Rezultati prethodno razmotrenog ponasanja idealnog Fermi-Dirakovog degene-
risanog gasa, se mogu primeniti na realne fermionske sisteme.
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2.2. Elektroni u periodiénom potencijalu

Elektroni i joni u kristalu, u strogom smislu, ¢ine jedan kvantni sistem, cije
resenje treba naéi. Resavanje ovakvog sistema je suvise komplikovano, pa se pribe-
gava raznim aproksimacijama. Posmatrajuéi elektrone kao nezavisne Cestice koje se
kreé¢u pod ukupnim uticajem svih sila i zanemarujuéi nepravilnosti u gradji kristalne
resetke kao i oscilovanja atoma oko ravnoteznih polozaja, uzima se da se svaki elek-
tron krece u potencijalu koji je periodican sa periodom kristalne celije:

U(F) = U(F+ 1), (2.5)

gde je @ = nyd; + nods + nsds - vektor translacije kristalne resetke. U takvom
periodiénom potencijalu talasne funkcije elektrona imaju neka opsta svojstva koja
proizilaze neposredno iz Sredingerove jednacine:

HY=EU, (2.6)

pri ¢emu je Hamiltonov operator: 12

H(7) = =5 -8+ U (2.7)

Razmatra se kako se translaciona simetrija odrazava na svojstva talasnih funkcija
elektrona ¥, () odnosno na svojstvene funkcije hamiltonijana H. Delovanje opera-
tora translacije T definisano je na sledeci nacin:

T W, (7) = W, (T3 7) = a7 — 1) | (2.8)

gde funkcija W, (7 — ) pripada istom funkcijskom (Hilbertovom) prostoru kao i
U, (7). Posto je hamiltonijan H translaciono invarijantan, $to znaci da komutira sa
operatorom T, a ¥, (7) je 1 njegova svojstvena funkcija, to na osnovu gornje relacije
sledi

H [T \I;n(F)] =Tz [H V(M) =Tz [En\IJn(F)] = E, [Tz V(1) , (2.9)

gde je E, svojstvena vrednost jednoelektronskog hamiltonijana H. Iz relacije (2.9)
sledi da su i U, (7) i TzV,(F) svojstvene funkcije hamiltonijana H sa istom svoj-
stvenom vrednoséu F,. Ako je E, nedegenerisana svojstvena vrednost, onda joj
odgovara samo jedna svojstvena funkcija, pa sledi da su u tom slucaju funkcije
U, (7) i TV, (7) jednake do na fazni mnozitelj, odnosno da je

Tﬁq}n(F) = t;{\I}n(F; | t;i |2= 1 5 (210)

pri ¢éemu fazni mnozitelj ¢; ima smisao svojstvene vrednosti operatora 15.
Lako se pokazuje da za talasne funkcije vaze sledeca transformaciona svojstva:

Tp U () =TFU (7) = U (F—7) = e ¥ (), (2.11)

gde je uveden indeks k jer talasne funkcije zavise od talasnog vektora k. Iz ovih
relacija sledi da je
ts=t..= e 7 (2.12)
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Iz gornjih jednagina takodje sledi da jednoelektronska talasna funkcija zadovo-
ljava relaciju

U (F— i) = e "W (7). (2.13)

Da bi funkcija ¥_z(7) zadovoljavala prethodnu relaciju mora da bude oblika

U 5(7) = 0, 5(7) (2.14)
pri ¢emu funkcija ® mora biti periodi¢na sa periodom resetke:
® ()= p(7—n) (2.15)

Poslednje dve relacije predstavljaju matematicke iskaze Blohove teoreme. Za
® = const iz drugog oblika ove teoreme sledi da talasna funkcija elektrona ima oblik
ravnog talasa, pri ¢emu k ima smisao talasnog vektora. Za elektron u kristalu, kada
® nije konstanta, moze se smatrati da k ima isti smisao, ali u tom slu¢aju, $to inace
sledi iz Blohove teoreme, talasna funkcija je funkcija polozaja sa periodom resetke.
Ova talasna funkcija se naziva Blohova talasna funkcija (slika 2.2). Konkretan oblik
modulisane amplitude ® zavisi od oblika periodi¢nog potencijala kristala koji deluje
na elektron.

A Re Y(x)

VN MAVAVAVAYAN

Slika 2.2: Realni deo Blohove funkcije uzduz ¢vornih veza u kristalnoj resetki

Uvrstavanjem Blohove funkcije u Sredingerovu jednacinu (2.7), dobija se nova
jednacina za periodi¢ni faktor:
hz -7 2 3
- %(V + Zk) (I)”;: + U(f") (I)ng = Enl? (I)",—c'(f") . (2.16)
Posto su talasne funkcije i energije elektrona periodi¢ne u prostoru inverzne
resetke, to je dovoljno svojstveni problem hamiltonijana resavati samo u oblasti

koja odgovara zapremini jedne elementarne celije, pri ¢emu na granicama te oblasti
treba zadati periodi¢ne grani¢ne uslove?.

3Funkcija ® : mora biti ista na suprotnim stranicama ¢elije, §to su graniéni uslovi jednatine.
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Za neke energije talasni vektor k postaje kompleksan. Takve vrednosti se isklju-
¢uju iz energetskog spektra jer, u protivnom, gustina verovatnoce ne bi imala svoj-
stvo translacione invarijantnosti?. Suprotno od energije slobodnog elektrona, ener-
gija elektrona u periodiénom potencijalu ne moze da se kontinualno menja. Potpuni
spektar prethodne jednacine, dakle, zavisi od celog broja [ 1 parametra k sto se
moze predstaviti kao niz energetskih zona El(k) Za svaki broj [ postoji kon‘nnuum
energija odredjene irine, ¢ije zone mogu biti razmaknute ili se prekrivaju. U svako]
zoni ima ukupno N energetskih nivoa, pri ¢cemu ako je N dovoljno veliko, onda se
susedne diskretne vrednosti £ malo razlikuju, pa se moze uzeti da je k neprekldna
promenljiva i da je E; neprekidna funkcija talasnog vektora.

2.3. Brzina, ubrzanje i efektivna masa

Kako kvazislobodni elektroni u metalu ¢ine degenerisan gas, odnosno, podvr-
gavaju se kvantnoj Fermi-Dirakovoj statistici, potrebno je napustiti klasicnu pred-
stavu elektrona kao ¢estice i posmatrati njegovu dualnu (Cesticno-talasnu) kvant-
nomehanic¢ku prirodu.

Pogodan nacin prikazivanja elektrona je u vidu talasnog paketa gde je ¢esticni
aspekt elektrona izrazen njegovom lokalizacijom u intervalu gde je rezultujuca am-
plituda talasnog paketa razli¢ita od nule. Srednja brzina elektrona tada je odredjena
grupnom brzinom talasnog paketa:

dv _dw
d(1/X) dk’

Kako je v = E/h, gde je v - frekvencija, onda je brzina elektrona:

- £VE(k) (2.17)

Na osnovu toga, ubrzanje elektrona ce biti:
._di_d (10E\ 18 0k
T dt T dt \hok/) hokok Ot
Sa druge strane, brzina prirastaja energije elektrona, pod dejstvom neke spolja-
$nje sile F', u kristalu je jednaka:

(2.18)

d&e 5
pa se na osnovu toga dobija:
1 QE(k) 5 _ F
a= 19 é(H)F = , (2.20)

4Stanja sa imaginarnim vrednostima talasnog vektora su tzv. lokalizovana stanja sistema (o
njima ¢e biti vise reéi u poglavlju 3.4).
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gde je velicina — tenzor reciprocne efektivne mase. Elementi ovog tenzora odredjeni
m

su odgovarajucim izvodima energije po komponentama talasnog vektora:

2B(k 1 2E(k
! = %8 %.?(_.) t). (——) = —1—2—87(7) a,B=z,y,z. (2.21)
m* he Okok m*/ ap h 8kaakﬁ
U slu¢aju primitivne kubne resetke, koja ima medjusobno normalne ose, jedini¢ni

vektori u smeru osa z,y, z redom, su oznaceni kao:
— — - - = L2 -
{€1, €, &} — d =e€a; dy = €0; a3 = €30,
gde je a - duzina ivice elementarne kocke, a izraz za talasni vektor je onda:

7 ny, [ N2, ng
Feor (Ta+ 2o+ )
7T Llel + L2€2+ L363
Uslov da vektor & pripada redukovanom podrucju je da njegove komponente budu
odabrane tako da vazi:

T s .

——<k<—; 1=2z9,%.

a a

7.a ovakvu resetku tenzor recipro¢ne efektivne mase je simetrican i ima medjusobno
jednake dijagonalne komponetne. Ukoliko se ta osobina tenzora primeni na izraz
(2.20), odnosno (2.1), dobija se disperzioni zakon slobodnog elektrona, ali sa efek-
tivnom masom m”
h*k?
2m*

Smisao uvodjenja efektivne mase sastoji se u tome da se sloZeni zakoni kre-
tanja u kristalu mogu formalno svesti na zakone klasi¢ne fizike. Znaci, podsrestvom
efektivne mase je urat¢unato rezultujuée dejstvo periodi¢nog elektri¢cnog polja na
elektron.

Zavisno od zakrivljenosti energetske povriine, efektivna masa moze da bude
negativna ili pozitivna (3to odgovara elektronima ili supljinama, respektivno). Ubr-
zanje nosioca naelektrisanja u kristalnoj resetki odredjeno je, ne slobodnom elektron-
skom masom, ve¢ skupom veli¢ina (2.20) koje se menjaju pomeranjem elektronskog
stanja u prostoru talasnog vektora. Efektivna masa elementarnih nosioca naelek-
trisanja je pozitivna oko sredine, a negativna pri kraju redukovanog podruéja. Ovo
moze da se prikaze crtezom (slika 2.3).

E(k) = (2.22)
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v
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Slika 2.3: Promena energije, brzine i efektivne mase u k-prostoru

Ove anomalne oblasti (m* < 0) mogu da se objasne posmatrajuéi kretanje
elektrona pod dejstvom konstantnog spoljasnjeg elektri¢nog polja E. Ako je pre
ukljuéenja polja E njegova energlja bila jednaka nuli (tj. nalazi se u centru Brllue—
nove zone), posle prikljucenja E, na elektron pocinje da deluje konstantna sila —eF,
pa kvaziimpuls elektrona linearno raste sa vremenom. Svaki put kada elektron

7r
dostigne granicu Briluenove zone k = +— (odnosno p = +7nh/a) njegov kvaziimpuls

se skokovito menja u suprotni (p = —wh/a) Takvu skokovitu promenu dozivljava
i brzina elektrona: pozitivnim vrednostima brzine odgovara kretanje elektrona u
pravcu delovanja sile udesno, a negativnim nasuprot delovanju sile ulevo. Dakle,
kretanje elektrona u kristalu ima oscilatorni karakter. Oblasti negativne mase odgo-
varaju situaciji da se elektron ueporava iako na njega deluje spoljasnja sila sa teznjom

da mu poveca brzmu (k' <k< ) odnosno ubrzava iako spoljasnja sila tezi da mu

smanji brzinu (—— T <k < —k). Med'utim, u toj oblasti faznog k-prostora negativno
y a J J g k-p g

naelektrisani elektron negativne mase moze da se tretira kao pozitivno naelektrisana
testica pozitivne mase - Supljina® koja se krece u skladu sa delovanjem polja: +ek.
Dakle, kretanje elektrona na krajevima zona moze da se posmatra 1 kao kretanje
pozitivno naelektrisanih $upljina.

5(Clestica koja poseduje isti iznos naelektrisanja i mase kao elektron samo suprotnog predznaka.
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2.4. Zakon disperzije

Sada ¢emo razmotriti neka svojstva elektronskog podsistema idealnog beskonac-
nog kristala polazeci od hamiltonijana slobodnih elektrona koji u konfiguracionom
prostoru ima oblik:

H = Z Az ataz — Z Wim atas (2.23)
¥
n
Veli¢ina Aj - predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na évoru 7, a veli¢ine
Wi - su matricni elementi elektronskog transfera sa ¢vora © na évor m. Ovde

je pretpostavljeno da je broj elektrona po atomu relativno mali (jedan elektron po

gde su a} 1 az - kreacioni i anihilacioni operatori elektrona na ¢voru 7 restke.

atomu) tako da se Kulonova interakcija elektrona moze zanemariti. U tom slu¢aju,
lako se pokazuje da je hamiltonijan (2.24) ekvivalentan hamiltonijanu elektronskog
gasa u aproksimaciji efektivne mase:

h2k?
2 m*

H = Z Er a%’a; , kp= (2.24)
E

Translaciona invarijantnost posmatranog idealnog kristala namece periodi¢nost ha-
miltonijana (2.24) koja ima za posledicu da su:

Y

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

_ + -
H - A Z anzny’nzanznynz - W Z an;nynz (anr‘f'lynynz + an1—11nynz+
NgNynz NgNyn,
+ anzny-’rl,nz + anzny—l,nz + an;nynz+l + anznynz—l) . (226)

Svojstva posmatranog elektronskog sistema analizira¢emo pomocu antikomuta-
torske Grinove funkcije (videti Dodatak 5.1.)

Gam(t) = 0(t) ({an(t) , ak(0)}) (2.27)
koja zadovoljava jednacinu kretanja:
. d . + 533
zhzﬁ<;ﬁﬁu)=whamﬁéu)4-@u)<ﬁam H), a}}) . (2.28)

Za izracunavanje komutatora [az, H] koristi¢emo standardne fermionske ko-
mutatorske relacije:

{CL;—{, afﬁ} =bam , {am, am}= {a}; a:%} =0. (2.29)

Hamiltonijan iz relacije (2.27) moze da se napise kao zbir:

7
H=0-Y1,, (2.30)
v=2
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gde su:
_ + X — +
Hl - A Zmzmymz aml—mymzamzmymz ) H2 - Wzm;pmymz amzmymza’mz‘*"lvmymz
_ + . — +
HS - Wmemymz amzmymzamz—l,mymz ) H4 - WZmImymz amzmymzamzmy+l,Mz
_ + . - +
H5 - Wzmzmymz amlmymzamzmy—lymz ) H6 - Wzmzmymz a’m,mymza’mzmymz-f-l
_ +
H, =W Z Aoy, Gmzmymz—1
mzmymz
Drugi deo izraza na desnoj strani jednacine kretanja napisacemo kao:
+1y —
o(t) ({las, H], at}) =F, (2.31)
a komutator: ,
C=Ci=laz, H=Ci—>_C,, (2.32)
v=2
na osnovu cega dobijamo:
. 7
- — +1y —
F=Fum=00){C at})=F-Y F . (2.33)
v=2
Zatim se moZe preéi na racunanje komutatora C,:
S — + —
Cl - [aﬁ'a Hl] =A Z [anxnynﬂ amlmymzamxmymz] -
MyMyMmz
_ +
- A Z [GTTIITHymz (anxnynz7 am;mymz - amrmymzanxnynz) + (234)
mzmymz
+ +
+ (a’nznynza’mzmymz - am;mymzanxnynz> a'mzmymz]
Na osnovu relacije (2.30) sledi:  @n nyn, @momym,. = —@momym,Gnznyn,s 1
+ _ _ + o
Upgmym, Inznyns = Oz Onymy On,m, Unznygn:Cmomym,> P& )&

oA +
Cl - A Z [amImymz2anxnynzamzmymz+

MzMyMm,
+ —
+ (2anl‘nynza’mxmymz - 6n1m16nymy6nzm2) ermymz] -

= A Z [2 (5n1m16nymyénzmz - anz”ynza;rmymZ) +

MzMyMz
+ —
+ (Qanznynzamxmymz - 6nxm16nymy6nzmz)] Amamym, =

= A Z amzmymzénzmzénymyénzmz .

MzMyM s

Poznato je da 835 ,skida” sumu po m = (m,,m,, m;) i svako m; — nj;, j =

z,vy, z, te se konacno dobija:

Cl = Aanxnynz .
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N

Analognim racunanjem kao za C; se dobijaju i ostale vrednosti komutatora C,,
pomoéu koji mogu da se napisu izrazi za svako F), iz jednacine (2.34):

t ({Ch a$}> =A0 { az, +} = A Gaa(l

gde izraz: O(t) ({aﬁ, at}) predstavlja Grinovu funkciju Gyz(t). Ostale vrednosti

m
veli¢cina F, izracunate su analognim postupkom. Njihovom zamenom u jednacinu

kretanja (2.29) dobija se:

d
th _CE G;{!m(t) =h 5;{,-,1 (S(t) + AGﬁ".,ﬁ(t) —

— W Gttt (t) + Gruotimgnaii () + Grany ot (t) + - (2:35)

+ anny—l,nz;ﬁi (t) + annynz+l;ﬁ(t) + annynz~1;7ﬁ(t)} :

Posto se radi o beskonaénoj strukturi, moguce je izvrsiti potpuni vremensko-
prostorni Furije transform Grinovih funkcija:

Grn(l) = —Z/ dw Gr(w) eFi=m=iwt (2.36)

gde su N = N,N,N,; a; = ay = a, = a. Ako se jos izvrse Furije transformacije
Kronekerovih simbola i delta funkcije:

+oo
1 o 1 .
6"7’n’. = N%: ezk(n—m) : 6(t) — g_v/ dw e—zwl (237)
1izraz (2.37) diferencira po t:

d
— Gaa(t) =

i k(7 —m)—iwt
= i / dw G( , (2.38)

a zatim sve to zameni u jednacinu (2.36) dobija se:

400
271'1N Z_/ dw e’k( —) lwt{ Zh+27‘f‘ [hw A+W ( +wk1+ e_“lkf)-}-
+ W (e+iaky+ e—iaky+ e+mk2+ e—iakz)] G,;(w)} —0, (2‘39)
odnosno:

th

[hw — A + 2W (cos ak, + cos ak, + cos ak,)] Gp(w) = o
™
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odakle dalje sledi:

' 1 h 1
Gelw) = = —— = = , (2.40)
2r w—wp 27 E - Ep
gde
E; = hw; = A — 2W (cos ak, + cos ak, + cos ak.) (2.41)

predstavlja zakon disperzije jako vezanih elektrona. U slucaju slabo vezanih elek-
trona (degenerisan elektronski gas), A = 6W pa je:

k. . k. . 5 ak,
Ep =4W (sin2 GT + sin® a_22 + sin’ QQ ) . (2.42)

Poslednji izraz mozemo napisati i u sledecem obliku:

E

£.= £ = 243
W Frok, + G, ( )
ke . ,ak . 5 ak.
Frpk, = sin’ GT + sin® az_y ; Gk, =sin’ a2 5

koji ée nam biti pogodniji zbog kasnije komparacije sa zakonom disperzije elektrona
u film-strukturama.
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3. ELEKTRONI U TANKIM FILMOVIMA

3.1. Modelni hamiltonijan

Hamiltonijan vezanih elektrona u tankim kristalnim filmovima mozemo formi-
rati polazeéi od ,balkovskog” hamiltonijana (2.24), odnosno (2.27), koji u aproksi-
maciji najblizih suseda ima razvijeni oblik:

_ + +
H = E : Aﬂznynzanxnynz Anznyn, — 2 : an;nynz X
NgNynz NzNynz
X (annynz; nz+1nynz anz+1,nynz + W’ng:nynz; nz—1nynz anx_lynyn2+ (31)

+ ” NzNynznzny+1,n; a’nzny+1,nz + ” NzNynzinzny—1,n; anrny—l,nz +
+ [[nxnynz;nznynz+l anznynz-{—l + ”nxnynz;nznynz—l anxnynz—l) .

Posto su grani¢ne povrsine filma uzete normalno na z - pravac, indeks sloja n, u
(3.1) - uzima vrednosti n, = 0,1,2, ..., N, , gdeje N, € [2, 20] kod ultratankib
filmova. Indeksi n, i n,, koji odredjuju polozaj atoma u svakom sloju mogu imati
proizvoljne celobrojne vrednosti (prakti¢no, od —oo, do +o0).

Za razliku od idealnih beskonaénih struktura, realni kristali ne poseduju osobinu
translacijske invarijantnosti. Postojanje izvesnih grani¢nih uslova, jedan je od uzroka
narusenja simetrije. Sistemi koji imaju dve paralelne grani¢ne povrsine nazivaju se
filmovima. Posmatra se idealni tanki film kubne kristalne strukture, nacinjen na
substratu nekim tehni¢ko-tehnoloskim postupkom (naparavanjem, spaterovanjem 1
sl.). Pojam idealni film koristi se u smislu nenarusenja kristalne strukture (bez
prisustva defekata, primesa i sl.), a ne u smislu prostorne neogranicenosti. Dimenzije
filma su takve da je on u XY ravnima beskonacan, a u z pravcima ima konaénu
debljinu (L). Znaéi da ovaj film poseduje dve beskona¢ne granicne povrsine paralelne
XY ravnima i to za: z =01z = L (slika 3.1).

Zbog izmenjenih uslova na granicama filma, uzecemo da je:

An;nyo = A (1 + 81) ) AnxnyNz = A (1 + 62) ) (3’2>

gde je A - energija elektrona na ¢voru kod beskonacnog kristala. Povrsinski para-
metri €; i € (koji mogu biti > 0 i/ili < 0 ) izrazavaju relativhu promenu ove
energije na granicama filma. Matri¢ne elemente elektronskog preskoka sa sloja na
sloj, mozemo izraziti:

annynz;nzil,nynz = Wn,nynz;nznyil,nz =W
(0<nz<Nz—1) — (1<nz<Nz) — <
NgNyNziNzNyNz41 - Wn;nynz;nznynz_l - W (33)
annyo;nlnyl = W(l + wl) ; annyNz—l;nxnyNz = W(l + w2)
annyo;nxny,—l = annyNz;nznyNz—i-l =0 5

gde je W - konstanta elektronskog transfera idealnog kristala. Povrsinski parametri
wy, wy (mogu biti > 0i/ili < 0) opisuju relativnu promenu matri¢nog elementa
elektronskog transfera (W) izmedju grani¢nih i njima susednih slojeva filma.
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Z A
L A(l+g)) n, =N,
W(l+w,)
A n, =N,-1
W A ny =N;-2
— ——— — ——— ——— -—‘ ——————
W
W
W A nZ = 2
Wi+wy) 8 n, =1
0 A(l+8)) n,=0 Xly

Slika 3.1: Presek modela kristalnog filma u X (Y)Z ravni

Elektronski hamiltonijan tankih kristalnih filmova mozemo sada napisati u obliku:

H:H2+Hp’

Nz-1
— +
Hz - Z Z amxmymz A a"nx'nly"nz -W (amr-f-l,mymz + amx-l,mymz‘l"

MagMy m=1

+ am:my+l.mz + amxmy—l,mz + amz'rnymz+l + (lm,;mymz—l) } )

HP = E {a;,myo [(1 + 51) A Armemy0 — W(l + w, )am;myl] +

MMy
+ a;tlzmyNz [(1 + 62) A UmgmyN, — W(l + w2)amxmyNz-1] -

+
- Wam,my() (am,-{-l,myo + amx—l,myO + amxmy-i—l’o + amzmy—l,O) -

+
- I/VdmrmyN, (a77L,,+1,myNz + a'”lx—'l,myNz + am,my+1,N, + amzmy—~l,Nz)} .
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3.2. Jednacine kretanja

Pomoéu tako prethodno definisanog hamiltonijana, najpre ¢emo izracunati
jednotesti¢ne antikomutatorske Grinove funkcije:

Gz (1) = O(1) { {tnnyn.(V)y @ (0) }) (3.5)

koje odredjuju ravnotezna svojstva elektrona u tankim kristalnim filmovima.

Elektronske Grinove funkcije se mogu izracunati mikroteorijskom procedurom na
slican na¢in kao §to je uradjeno u prethodnoj glavi. Potrebno je pre svega formirati
jednaéine kretanja diferenciranjem prethodnog izraza po vremenu:

d
th Et_ annynz;mzmymz(t) = 1h 6(t) 6”I“ynz;m’m”mz +

+ 0() ({ [tnanyn. (1) H], . (0) })

{ izracunati odgovarajuce komutatore (istim postupkom kao i za idealne strukture),
nakon ¢ega dobijamo:

d
dt
- W [an+1,nynz;ﬁ‘t(t) + an-l,nynzwﬁ(t) + anny+l,nz;7ﬁ(t)+ (3'7)
+ anny—l,nz;ﬁ(t) + annynz+l;7?z(t) + annynz—l;ﬁl(t)] .

th Gﬁyfﬁ(t) = 1h b7 (5(t) + AG;{,ﬁ!L(t) —

Uvodjenjem vremenske i delimiéne prostorne Furije-transformacije za Grinove funk-

cije,
1 T i[fkzaz(ng—mz)tkya —m —iwt
annynz;ﬁt(t) = Na:Ny lgk:y_/ dw el ( JTkyey(ny=my)l e an;mz(kraky5w)
(3.8)
(gde je: n, =0,1,2,..N, i a; =ay, =a) i
1 ilkzaz(ne—mz)+kyay(ny—m
5nzmm6nym96nzmz — NINy kzk: e[ ( J+kyay(ny v)] 6nzmz ,
aky

te zamenom gornjih transformacija u jednacinu kretanja (3.7) dobija se:

+o0
NlN Z /dw e—iwt eia[k;(n;—m1)+ky(ny-my)] {[hw—A +

Y kaky oo

n W(eiakx+ eiths 4 gitky 4 e—iaky>]gnz;mz(k$;€y;w)+

b
+ W [an+1;mz(kxky5w) + an—l;mz(kxky;w)] - ;_7( 6nzmz} =0,
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odnosno:

[hw — A + 2W (cos ak, + cos aky)| G, im, (ksky;w) +
(3.9)
h
AW (G prim, (koky; w) + Gt (Rokys w)] = ;—7( bnym,

koja vazi za slucaj 1 < n, < N, — 1. Zaslucaj n, = 0, jednacina kretanja ima oblik:

d
Zh 32 annyO;’r?L(t) = Zh 5nzmz6nymy60’mz 6(t) +

+ (1 + 61)AGn1ny0;771(t) - (1 + wl)WGnInyl;ﬁ'l - (310)
- W [an-}-l,nyo;fﬁ(t) + an—l,nyo;fn'.(t) + Gnlny—i—l,O;Tﬁ(t) + anny—l,O;fr'L(t)} .

Uvodjenjem Furije-transformacija, uz uslov n, = 0, dobija se

+oo
1 . .
NzNy k / dw e—uUt eza[kr(nz-mz)‘*'ky(”y—my)] {27!' [hw - (1 + El) A +

zky oo

+ W(eiakx + e—iak,+ eioky + e—iakyﬂ GO;mz(kxky;w)+

h
(14 w) WG, (koky;w) — ;7 50,%} -0,

odnosno:

[hw — (1 4 &1)A + 2W (cos ak, + cos aky)] Gom, (koky;w) +
(3.11)
h
(14 )W, (koky;w) = ;7 Som, -

Za slu¢aj n, = 1, jednacina kretanja ce biti:

d
th _(E annyl;ﬁi(t) =1h 6nxmr5nymy61mz 5(t) + Aannyl;ﬁ<t) -

— (L W)W Gy 11— W Gt g1 () + G (D4 (3.12)
+ anny+l,1;n’t(t) + Gn;ny—l,l;ﬁi(t> + Gn;nﬂ;ﬂ"l(t)] .

Analognim postupkom kao u prethodnom slu¢aju, preko Furije-transformacija (3.8),
dobija se:

[hw — A + 2W (cos ak, + cos aky)] G, (koky;w) +

(3.13)
R
+ W [GZ;mz(krky;w> +(1+ wl>G0;mz(kxky3w)] = ;_W O1m.
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dok se za slu¢aj n, = N, — 1, istim prora¢unom dobija:

[hw — A + 2W (cos ak, + cos aky)] G, —1;m, (koky;w) +

(3.14)
bW G, (ki) & (1 00) G, (ki) = 5 1,
Za slucaj n, = N,, jednacina kretanja je:
it Gt () = i 8By, S, 5(0) + (1 + £2)AGo e (0) =
— (14 W)W Grnany Va1 (t) = W |Gt Vit (£) + Gty Voot (£) +
+ Gronge1.Nam(t) + anny—l,Nz;m(t)} ;
odakle se, zamenom Furije-transformacija (3.8), dobija:
[hw — (1 + €2)A + 2W (cos ak, + cos aky)] G, m, (koky;w) +
(3.15)
b (L w0 W G, (hekyi) = o B,

Sada mozemo formirati sistem od jednagina (3.9), (3.11) i (3.13-15). Svaku od ovih
jednacina delimo sa W, pri ¢emu uvodimo oznake:

A
0= h% ~ W + 2 (cosak, + cosak,) ; (3.16)
1h
, k,w)= ; = .
an,mz(kJH y7w) Gn;,m; ] K 27TW

Pomenuti sistem jednacina ima onda oblik:

(0 —€1) Gom, + (1 +w1) Gim, = K bom,
(1 + wl) GO,mz + 0 Gl,mz + G‘Z,mz }C 51,mz
G],mz +0 GZ,mz + G3,mz = K 52,mz

Il

an—l,mz + 0 an,mz + an+1,mz = ,C 6nzsmz (317)

GNZ—S,mz + 0 GN,—2,mz + GNZ—I,mz = K 5N;—2,mz
GNZ—Z,mz + 0 GN;——l,mz + (1 + wQ) GNz,mz = K 5N2—1,mz
(1 + w2) GNz_lwmz + (Q - 82) GNz,mz = K 6Nz,mz
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Sistem sadrzi N, + 1 nepoznatih: Go.n, , Gim, s Gam,, -+ GNuim,, gde je
D,
Grom, = 75— -
Dn,+1

U cilju osnovnog zadatka ovog istrazivanja, a to je odredjivanje elektronskih
energija, potrebni su nam polovi Grinovih funkcija koji se dobijaju kada iste teze
beskonacnosti, sto znaci da mora biti:

DNZ+1 =0 s (318)
o—¢e 14w, 00 -+ 0 0 0 0
14w,y 0 10 -+ 00 0 0
0 1 o1 -+ 00 0 0
Dnoialo) = | . e . (3.19)
0 0 00 --- 1 o 1 0
0 0 00 --- 01 0 1+ w,
0 0 0 0 00 1+U)2 0 — &9 N.+1

Dy, 41(p) predstavlja determinantu sistema i moze da se napise u razvijenom obliku:

Dy,a(e) = (e—e1)(o—e2) Cnomr — [(1+w1)* (0 —€2) + (3.20)
+ (1+ w2)2 (0 — 51)] Cn,—2+ (1 + w1)2 (1+ w2)2 Cn,-3,

gde je Cy, karakteristi¢ni Cebisevljev polinom druge vrste (videti Dodatak 5.3.).

3.3. Zakon disperzije

Uslov (3.18), moze se rediti analiticki (koji je dat u Dodatku 5.2) kada je:
€12 = wijpa = 0 §to odgovara film-strukturi koja je ,isetena” iz beskonatne. U
ostalim slutajevima resava se numericki za zadate verdnosti parametara €1/3 1 w12
pri ¢emu je €172 & wy/, $to se dobija iz uslova A, = 6W,,.

Resavanjem jednag¢ine (3.20), odnosno uslova (3.18) po promenljivoj ¢ iz jedna-
¢ine (3.16) se dobija zakon disperzije u sledecem obliku:

Ex(v) = Fiar, + Gr(v) (3.21)
k., . ,ak L+2
Frek, = sin’ 22— + sin® %—y i Gk (v) = 2 : .

Rezultati numeri¢ke procedure prikazani su u tabelama (3.1-3), gde su anal-

.. . w . . oy . .
izirane energije (W) elektrona u zavisnosti od grani¢nih parametara za petoslojni

film (N, =4) pri k, = k, = 0.
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1

| SPEKTRI ELEKTRONA U (PETOSLOINOM N, = 4) FILMU

Granicni parametri

II

Redukovane energije (4 £)

€1 w1 €2 Wy FE, F, FEs FEy Es
-0.6 0.51 1.28 1.54 2.22 3.46

-0.5 -0.5 0.48 1.24 1.55 2.27 3.47

-0.4 0.45 1.19 1.56 2.32 3.48

-0.1 0.40 1.22 1.67 2.62 3.59

-0.6 0.0 0.0 0.37 1.19 1.66 2.69 3.63
0.1 0.32 1.15 1.64 2.71 3.67

0.4 0.25 1.15 1.68 2.93 3.99

0.5 0.5 0.20 1.12 1.66 2.95 4.07

0.6 0.14 1.10 1.65 2.96 4.15

-0.6 0.48 1.24 1.55 2.27 3.47

-0.5 -0.5 0.46 1.19 1.56 2.31 3.48

-0.4 0.44 1.15 1.57 2.36 3.49

-0.1 0.38 1.16 1.71 2.65 3.60

-0.5 -0.5 0.0 0.0 0.35 1.12 1.70 2.70 3.64
0.1 0.31 1.09 1.68 2.74 3.68

0.4 0.24 1.08 1.72 2.96 3.99

0.5 0.5 0.19 1.05 1.71 2.98 4.07

0.6 0.13 1.03 1.70 2.99 4.15

-0.6 0.45 1.19 1.56 2.32 3.48

-0.5 -0.5 0.44 1.15 1.57 2.36 3.49

-0.4 0.41 1.10 1.58 2.40 3.51

-0.1 0.36 1.10 1.75 2.68 3.61

-0.4 0.0 0.0 0.33 1.06 1.73 2.73 3.65
0.1 0.29 1.03 1.72 2.77 3.69

0.4 0.23 1.01 1.77 2.99 3.99

0.5 0.5 0.18 0.98 1.76 3.01 4.07

0.6 0.13 0.96 1.74 3.02 4.15

Tabela 3.1: Spektri elektrona u tankom filmu za ¢, = —0.5
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2 | SPEKTRI ELEKTRONA U (pETOSLOINOM N, =4) FILMU
Grani¢ni parametri H Redukovane energije (4 £)

€1 wy €9 Wy E, E, FEs FE, FEs

-0.6 040 | 1.22 | 1.67 | 2.62 | 3.59

-0.5 | -0.5 0.38 | 1.16 | 1.71 | 2.65 | 3.60

-0.4 0.36 | 1.10 | 1.75 | 2.68 | 3.61

-0.1 0.32 | 1.10 | 2.00 | 2.90 | 3.68

-0.1 0.0 0.0 0.29 | 1.05 { 2.00 | 2.95 | 3.71

0.1 0.26 | 1.01 | 2.00 | 2.99 | 3.74

0.4 0.21 | 0.98 | 2.09 | 3.21 | 4.01

0.5 0.5 0.16 | 0.95 | 2.08 | 3.23 | 4.09

0.6 0.11 | 0.92 | 2.07 | 3.24 | 4.16

-0.6 037 | 1.19 | 1.66 | 2.69 | 3.63

-0.5 | -0.5 0.35 | 1.12 | 1.70 | 2.70 | 3.64

-0.4 0.33 | 1.06 | 1.73 | 2.73 | 3.65

-0.1 0.30 | 1.05 | 2.00 | 2.95 | 3.71

0.0 0.0 0.0 0.0 0.27 | 1.00 | 2.00 | 3.00 | 3.73
0.1 0.24 | 0.95 | 2.00 | 3.05 | 3.76

0.4 0.19 | 0.93 | 2.10 | 3.27 | 4.02

0.5 0.5 0.14 | 0.89 | 2.09 | 3.29 | 4.09

0.6 0.09 | 0.85 | 2.08 | 3.31 | 4.17

-0.6 0.32 | 1.15 | 1.64 | 2.71 | 3.67

-0.5 | -0.5 0.31 1.09 | 1.68 | 2.74 | 3.68

-0.4 0.29 | 1.03 | 1.72 | 2.77 | 3.69

-0.1 0.26 | 1.01 | 2.00 | 2.99 | 3.74

0.1 0.0 0.0 0.24 | 0.95 | 2.00 | 3.05 | 3.76

0.1 0.21 | 0.90 | 2.00 | 3.10 | 3.79

0.4 0.16 | 0.87 | 2.11 | 3.34 | 4.03

0.5 0.5 0.12 | 0.83 | 2.10 | 3.36 | 4.10

0.6 0.08 | 0.79 | 2.09 | 3.37 | 4.17

Tabela 3.2: Spektri elektrona u tankom filmu za &y = 0.0
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3 ‘ SPEKTRI ELEKTRONA U (PETOSLOINOM N, =4) FILMU
Grani¢ni parametri ” Redukovane energije (4 &)

€1 w1 €9 Wy FEy FE, FEs FEy FEs

-0.6 0.25 1.15 1.68 2.93 3.99

-0.5 | -0.5 0.24 | 1.08 | 1.72 | 2.96 | 3.99

-0.4 0.23 1.01 1.77 | 2.99 | 3.99

-0.1 0.21 | 0.98 | 2.09 | 3.21 | 4.01

0.4 0.0 0.0 0.19 | 0.93 | 2.10 | 3.27 | 4.02

0.1 0.16 | 0.87 | 2.11 3.34 | 4.03

0.4 0.12 0.83 2.24 3.67 | 4.14

0.5 0.5 0.08 0.78 2.24 3.72 | 4.18

0.6 0.04 | 0.74 | 223 | 3.75 | 4.23

-0.6 0.20 1.12 1.66 2.95 4.07

-0.5 | -0.5 0.19 1.05 1.71 2.98 | 4.07

-0.4 0.18 | 0.98 1.76 | 3.01 | 4.07

-0.1 0.16 0.95 2.08 3.23 | 4.09

0.5 | 0.5 0.0 0.0 0.14 | 0.89 | 2.09 | 3.29 | 4.09
0.1 0.12 | 0.83 | 2.10 | 3.36 | 4.10

0.4 0.08 0.78 2.24 3.72 | 4.18

0.5 0.5 0.05 | 0.73 | 223 | 3.77 | 4.21

0.6 0.02 0.68 2.22 3.82 | 4.26

-0.6 0.14 1.10 1.65 2.96 | 4.15

-0.5 -0.5 0.13 1.03 1.70 2.99 | 4.15

-0.4 0.13 | 0.96 1.74 | 3.02 | 4.15

-0.1 0.11 0.92 | 2.07 | 3.24 | 4.16

0.6 0.0 0.0 0.09 | 0.85 | 2.08 | 3.31 | 4.17

0.1 0.08 | 0.79 | 2.09 | 3.37 | 4.17

0.4 0.04 | 0.74 | 2.23 | 3.75 | 4.23

0.5 0.5 0.02 | 0.68 | 2.22 | 3.82 | 4.26

0.6 -0.01 | 0.63 | 2.22 | 3.87 | 4.30

Tabela 3.3: Spektri elektrona u tankom filmu za e; = 0.5
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3.4. Elektronska stanja

Analiza dobijenih rezultata pokazuje sledec¢i uticaj grani¢nih parametara.

1. PoveCanjem parametara €1/, ceo spektar se pomera ka visim vrednostima
energija, pa cak moze da izadje i van najvise balkovske granice.

2. Povelanjem parametara wy/; energetski spektar elektrona se $iri, prema ili van
granica energetske zone idealnog kristala.

3. Pogodnim izborom parametara spektar mogucih energetskih podnivoa moze
da ,napusti” balkovske granice.

4. Pored ,suzene energetske zone (redukovane energije 0 < 4& < 4), §to je
prikazano na slici 3.2-4 gore, kada se ne pojavljuju lokalizovana energetska
stanja ve¢ spektar poseduje gornji i donji energetski gep (videti Dodatak 5.2. i
5.3.), zona dozvoljenih elektronskih energija moze da se prosiri i van balkovskih
granica. Tada se pojavljuju i lokalizovana elektronska stanja (samo jedno,
3to je prikazano na slici 3.2-4 levo dole, ili dva, slika 3.2-4 desno dole®).

Na osnovu toga sledi da ¢e najvisa energija u spektru izaci iz energetske zone ma-
sivnog kristala za vece vrednosti parametara €1/, i wy /s, tj. pojavice se lokalizovana
stanja elektrona. To se vidi iz tabele 3.3 narocito za ey =€, = 0.5 1 wy = wy = 0.6
kada je najvisa elektronska enegija 4& = 4.30 (zadnja vrsta u tabeli 3.3).

Takodje zbog velikog Sirenja spektra elektrona pri wy = w,; = 0.6 1 pored toga
sto je spektar pomeren ka visim energijama (zbog e; = €, = 0.5), uocava se da
je minimalna energija elektrona manja od nule, tj. javlja se lokalizovano stanje sa
energijom ispod energetske zone masivnog kristala.

U zelji da ispitamo zavisnost energije lokalizovanih stanja elektrona od debljine
filma analizirali smo ponasanje velicine redukovanih energija (4€) od N, u karakte-
ristiénom slucaju €; = €3 = 0.5 1 w; = wy = 0.6 $to je prikazano u tabeli 3.4.

LOKALIZOVANA STANJA
N[ B | Enau
4 | -0.0126 | 4.2962
9 | -0.0055 | 4.1953
14 | -0.0036 | 4.1821
19 | -0.0027 | 4.1803

Tabela 3.4: Zavisnost energije lokalizovanih stanja od N,

Kompletna analiza ove zavisnosti (N, > 19) nije mogla da bude sprovedena zbog
ograni¢enosti kapaciteta memorije ratunara. Analizom podataka iz tabele 3.4 vidi
se da sa poveéanjem debljine filma energije lokalizovanih elektronskih stanja teze
granicama energetske zone idealnog kristala.

6Broj lokalizovanih stanja nije ograniéen na najvise dva, jer se pove¢anjem debljine filma mogu
javiti jos neka. Ovo su pokazale naknadne numericke analize, ali zbog problema sa kapacitetom
racunarske memorije ovaj proracun nije doveden do kraja.
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Slika 3.2-4: Energetski spektri elektrona tankog filma:
- unutar balkovskih granica (slika gore),
- pojava lokalizovanog stanja elektrona (levo dole),
- pojava lokalizovanih stanja elektrona (desno dole).

vz
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4. ZAKLJUCAK

U radu su istrazeni i analizirani energetski spektri (moguca energetska stanja)
elektrona u kristalnim, idealnim beskona¢nim i film strukturama, sa primitivhom
kubnom resetkom, na osnovu cega se doslo do sledecih vaznijih rezultata.

1. Ove analize su pokazale bitne razlike u zakonu disperzije elektrona u pomenuta
dva sistema, kao iskljucive posledice postojanja granica film-struktura, u ko-
jima elektronski spektri poseduju dva energetska gepa.

2. Postojanje grani¢nih uslova ima za posledicu promenu $irine energetske zone
elektrona. U odnosu na zonu dozvoljenih energija idealnih struktura sa prak-
ticno kontinualnim rasporedom, zona elektronskih dozvoljenih energija u filmu
je 1zrazito diskretna.

3. Uticaj grani¢nih parametara ¢,/, manifestuje se tako da sa njihovim poveca-
njem dolazi do pomeranja celog spektra ka visim vrednostima energija. Sa
druge strane, povecanjem parametara w;/, zona dozvoljenih elektronskih e-
nergija u filmu se $iri prema granicama balkovske energetske zone.

4. Za zadate vrednosti grani¢nih parametara energetska zona elektrona je uza od
balkovske, odnosno spektar elektrona poseduje jedan donji i/ili jedan gornji
energetski gep. Posledica postojanja donjeg energetskog gepa moze da se
tumaci na sledeé nacin: on odgovara energiji osnovnog stanja elektronskog
sistema 1 predstavlja najmanju energiju koju treba uloziti da bi u filmu egzi-
stirao elektronski gas. Sve do te energije elektroni se mogu nalaziti samo u
nekim od vezanih stanja. S druge strane, to mozemo tumaciti i tako da se
u film-strukturama, za veli¢inu minimalnog energetskog gepa, ,podize” Fer-
mijev nivo. Samo elektroni sa energijama ve¢im od ove minimalne, mogu da
ucestvuju u transportnim i ostalim fizicki interesantnim procesima.

5. Za neke vrednosti pomenutih parametara energetska zona elektrona izlazi van
zone elektronskih energija neogranicenog kristala. U tom slucaju pojavljuju
se lokalizovana elektronska stanja. Energije ovih stanja zavise od debljine
filma - povecanjem debljine filma teze granicama balkovske energetske zone,
¢ime zapravo prestaju da budu lokalizovana stanja. Uocljiva je 1 izraZena
zavisnost veli¢ine energije lokalizovanih stanja elektrona od vrednosti grani¢nih
energetskih parametara. Zbog toga se balkovske energije mogu dobiti samo u
kompletnom termodinami¢kom limesu koji podrazumeva istrovemeni prelaz:
€172 — 0, wyjg — 01 L — oo.
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5. DODATAK:
Grinove funkcije i Cebisevljevi polinomi

5.1. Metod Grinovih funkcija

Poznavanje Grinovih funkcija omogucava nalazenje energije osnovnog stanja
sistema, spektra i vrste elementarnih pobudjenja, zatim, termodinami¢ka svojstva
u ravnoteznim 1 neravnoteznim stanjima posmatranog sistema.

Veoma bitan zadatak statisticke fizike je nalazenje srednjih vrednosti dinamickih
velicina. Za velicinu A(z,t) srednja vrednost se definise kao:

(A(z,0))e = Sp (A(z,1)d1) , (5.1)
gde je: ' .
b, = e S(t,1,) e (5.2)

neravnotezni statisticki operator, a g, - ravnotezni statisti¢ki operator. Za izratuna-
vanje neravnoteznih srednjih vrednosti najpogodnije je koristiti ravnotezni operator
velikog kanonickog ansambla:

g"o — e(¢+MNo—No)/0
jer je velika kanoni¢ka raspodela najopstija (ona uklju¢uje zakone odrzanja srednje
energije i srednjeg broja ¢estica). Ako se (5.1) zameni u (5.2) i izvrse dve cikli¢ne
permutacije operatora, dobija se:

Sp (A(z,1)8) = Sp {S-l(t,to) R Az, 1) e%é(t,to)@o} ,

tj.:

gde je

. Hot\ - Hot
A(z,t) = ex (——————) A(z,t)ex (—) )
(I’ ) p Zh ( ’ ) p Zh
Sredingerov operator /i(a:,t), napisan u reprezentaciji interakcije. Pisanjem (- ),
oznacene su neravnotezne srednje vrednosti, a ( - - - ) ravnotezne srednje vrednosti.

N

S(t,to) je unitarni operator, tzv. matrica rasejanja:

A n t A
St te) =T ew [ dt'W(t).
to
Ako se S-matrica razvije u red i zadrzi na prva dva ¢lana, $to odgovara linearnoj
aproksimaciji po interakeiji W (t):

A T rt n
SEt,tg) =1+ = [ d'W(),

1 to
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tada je
(A(z,1)), = (A(z,1))o + Zh dt (A(z, ) TW (') = TW () Az, t))o . (5.4)

Kako hronoloski operator 7' deluje samo na W(t'), ne mora se pisati u gornjem
izrazu. Izraz ima smisla samo za t > t' pa ispred proizvoda operatora A 1 W uvodi
se Hevisajdova step funkcija ©(¢ — ¢'), definisana na sledeéi nacin:

, 1 t>t
G(t_t):{o t<t

Zbog toga izraz (5.4) prelazi u:
(A(z,1)): = (A(z,1))o + L(t, o) , (5.5)
gde je:

L(t,to) = — /dt@t—t Az, YW (") — W (1) A(z, t))o (5.6)

i naziva se linearni odziv ili reakcija sistema na spoljasnju perturbaciju W (t).
Radi dalje analize linearnog odziva potrebno je izvrsiti konkretizaciju W(t).
Jedna od opstijih formi hamiltonijana spoljasnje perturbacije je:

A

Hime (1) = / da' B2, 1) e(a',1') | (5.7)

pri ¢emu su B(x’,t’) - operatori neke dinamicke varijable B, a £(z’,t') - funkcije koje
nemaju operatorsku strukturu i ponekad se nazivaju C - brojevima. Kako je:

(1) = exp (=200 Bty exp (221 (5.8)

na osnovu (5.7) 1 (5.8) operator W(t') ¢e biti:
- / dr'B(z' 1) (2, 1') | (5.9)
gde je
B(x',t ) = exp <—%é> B(z',t") exp (H;:t)

Sredingerov operator napisan u reprezentaciji interakcije. Zamenom (5.9) u (5.6)
dobija se:

L(t, to) /dac di'e(', 1) G(z,2';1,1') (5.10)
to
gde je veli¢ina:

Gz, 2';t,t) = Ot — ') {(A(z,)B(', ') — B(z', ") A(z, 1))o (5.11)
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1 naziva se dvovremenska temperaturska retardovana funkcija Grina. Ona
zavisi od 6N 4 2 promenljive (dva puta po tri prostorne i dve vremenske). Ako je
prostor homogen (bez defekata, primesa itd.) onda Grinova funkcija, kao njegova
fizicka karakteristika, ne zavisi od konfiguracionih koordinata z i 2’ ponaosob, veé
od njihove razlike * — z’, pa se broj promenljivih svodi na 3N + 2. Ako originalni
operatori ne zavise eksplicitno od vremena, tj. A(z,t) = A(z)i B(z,t) = B(z) tada
Grinova funkcija ne zavisi od vremenskih koordinata ¢ i ¢ ponaosob, ve¢ od njihove
razlike t — ' i ukupan broj promenljivih se svodi na 3N + 1. U tom slucaju Grinova
funkcija (5.11) prelazi u:

G(z,z';t,t') — Gz -2t —-1t) =

=0t —t)[Tas(z — 2"t = ") — Tpalz — ', t = t')] . (5.12)
Ovde su uvedene korelacione funkcije:

a A N A

TJas(x — 't —t") = (A(z,)B(z",1))o; Tpalz —2',t —t') = (B(z', ") A(z,1))o
(5.13)
koje u sebi sadrze svu neophodnu informaciju o svojstvima posmatranog sistema.
Upravo iz ovog razloga metod Grinovih funkcija ima izuzetan znacaj u teorijskoj
fizici kondenzovane materije.
Ako se izvrsi simbolicka smena: = — 771 2’ — m 1 postavi uslov t' = 0, izraz za
Grinovu funkciju moze da se napise u sledecem obliku:

Grn(t) = ({Aa(t) | Ba(0))) = O()([Aa(t) , Ba(0)])o (5.14)

Za najrasprostranjeniji nacin izratunavanja korelacionih funkcija, pa prema tome
i svih relevantnih karakteristika sistema, smatra se metod jednacina kretanja za
Grinove funkcije:

~

d d . 5 dAz(t) 5

2 Gaa() = 5OWNx) . Ba(]ho+ 00| i Ba@)do. (19
Koriséenjem Hajzenbergovih jednacina kretanja zhaA(t) = [Aa(t), H(t)] za opera-
tore fizickih veli¢ina i osnovnih definicija %@(i) = (1), [A,B] = AB — BA, ovaj

izraz se svodi na:
ih S Gra(t) = ih8(1)Can + (([Aa(t) . HO) | Bal0) (5.16)

gde je Cz korelaciona funkcija, Crs = ([Aa(t), B (0)]).

Primenom Furieove transformacije:

too —twt
G,m(t):/ dw e G (w) (5.17)

— 0
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jednacina (5.16) prelazi u

hw G (w) = %Cm +{({[Aa(t), HO)] | Ba(0))., . (5.18)
Vidi se da se Grinova funkcija Gaga(w) = ((Aﬁ(t) | B (0))). izrazava preko nove -
vise Grinove funkcije (( [./Zlﬁ(t) , H(t)] | Bﬁ(O)))w Vise Grinove funkcije se racunaju
na isti nacin kao i obi¢ne (pomocu jednacina kretanja) te se tako dobija beskonadn
niz, tzv. hijerarhija vezanih jednacina za odredjivanje Grinove funkcije. Da bi se i
izracunala trazena jednocesti¢na, a redje dvocesticna Grinova funkcija mora se ova]
beskonac¢an red negde prekinuti koriscenjem neke dovoljno opravdane aproksimacije.

Interesantno je jos podvuéi da Grinove funkcije imaju 1 dublji fizicki smisao.
Naime, realni delovi njihovih polova predstavljaju energije elementarnih pobudje-
nja dok recipro¢ne vrednosti imaginarnih delova njihovih polova odredjuju vremena
zivota tih ekscitacija.

Pored toga, neophodno je dati vezu izmedju ovih Grinovih funkcija i korelacionih
funkcija koje, kao $to je napred veé receno, definisu i sve ostale fizicke karakteristike
posmatranog sistema. Ova veza se izrazava preko spektralne teoreme:

51—i>r-r|-10 [Gam(w +16) — Gam(w —16)] = ( ehwl? 1) Tz (w) (5.19)
gde je jgf (w) Furieov transform korelacione funkcije Jgf(t). Za t = 0 korelacione
funkcije (5.13) predstavljaju srednje vrednosti proizvoda odgovarajucih operatora.

5.2. Polovi elektronskih Grinovih funkcija

Koreni determinante (3.19) predstavljaju polove Grinove funkcije i odredjuju
energije elementarnih ekscitacija (elektrona) sistema. U slucaju kada povrsinski
parametri imaju vrednosti ¢y =e; =€ =01 w; = wy = w = 0 jednacina (3.18) ima
analiticko resenje oblika:

(N,
Dn,+1(0) = Cn.41(¢) = % i o0=2cos(,

koji se svodi na uslov Cy,4; = 0, tako da se dobija:

T
Cu

= E =123 . N+,
N.+2 F +

Na osnovu ovoga i jednacine (3.16) nalazimo:
hw,=A—=2W (cosak, + cosak, — cos(,) , (5.20)

gde je cos(, = —cosak,(v), v=N,+2—pu, a

; =123, ...,N,+1. 5.21
NZ_+_25 v 7737 9 + ( )

"Videti Dodatak 5.3.
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Zamenom ovih relacija u (3. 21) i uzimajudi u obzir da je Ep(v) = hw, 1 A = 6W,
sledi:

(V) = Fiaky + Gr.(v) (5.22)
k. . ,ak
Frok, = sin? % + sin? (12_y ;o Gk (v) = 2 a; ,

Izraz (5.22) predstavlja zakon disperzije slabo vezanih elektrona u idealnom filmu
i ima istu formu kao izraz (2.44) dobijen za idealne neogranicene (balk) strukture,
s razlikom §to je tamo k, prakti¢no kontinualno promenljivo (u intervalu® [0, 7/a])
kao §to su k; i k,, a ovde je diskretno - dato izrazom (5.21).

Pored toga, uocava se da je:

: : 4 1
kmzn — kmln — O ; kmln —_— > O , 5.23
T Yy z N + 2 ( )
posto je u pitanju tanak film, odnosno: N, < (N, N,) i
T N, +1
I S * <= (5.24)

a’ z aN+2

[zmedju minimalne i maksimalne vrednosti za k,, pa prema tome i za &, postoji
jos N, — 1-a diskretna vrednost.

U skladu sa gore pomenutim, dolazimo do zakljucka da elektronski spektar u
tankom filmu poseduje dva energetska gepa, donji ¢ 1 gornji h:

T 2 T 2
g= gmzn gmzn _ (N +2> : h = maa: gmaz — <N +2) (525)

(indeks f oznacava film, a b beskonacénu strukturu).
Osnovna posledica postojanja energetskih gepova je ,suzenje” zone dozvoljenih
energija elektrona:

AE = (AE), = (AE), — (g+h) =1~ l?(_NET)] . (5.26)

Odavde se vidi da se Sirina energetske zone elektrona kristalnog filma veoma
brzo (parabolicki) priblizava balkovskoj vrednosti, kada se debljina filma povecava,
tj. kada raste broj slojeva N,. Za izuzetno tanke filmove (AE); je veoma uska, dok
za N, — oo ona tezi (AE),. Na isti nacin, u pravom termodinamickom limesu
(¢ -0, w—0iN, > ), energije lokalizovanih stanja (videti tabele 3.1-3 i 3.4)
teze balkovskim vrednostima.

80vo je desna polovina prve Briluenove zone, alo posto je spektar elektrona simetrican, zaklju¢ak
vazi 1 za celu zonu.
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5.3. Karakteristi¢ni polinomi Cebiseva

Karakteristicne determinante oblika:

z 1 0 00 00
1 = 1 0 00O
01 z 1 0 0 0
Colz)=1]. . . . . . . . (5.27)
0 0 0O 1 1
0000 --- 01 z 1
0000 --001=z]|
koje odgovaraju razli¢itim vrednostima, n = 2,3,4, . . ., N uz pretpostavljene

pocetne uslove:
Co(z)=1; Ci(z)=1=z,
zadovoljavaju sledecu rekurentnu relaciju:
Cny1(z) = 2Cy(z) — Croa(2) (5.28)
9

1 nazivaju se Cebisevljevim polinomimaZ.
Uvodeci smenu: = = 2cose determinanta (5.21) moze se analiticki izraziti

Calz) — Culg) = i@% Y (5.20)

Nule Cebigevljevih polinoma, koje slede iz uslova:
Calp) =0, (5.30)
date su relacijom

s

n+1

Y, = v, v=123,...,n. (5.31)

koja predstavlja homogenu diferencnu jednaéinu drugog reda sa konstantnim koeficijentima
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