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1 . U V O D 

Predmet ovog rada je ispitivanje elektronskih spektara u kristalnim film-struk

turama i njihovo poredjenje sa istim u idealnim, beskonacnim strukturama. U teoriji 

kondenzovane materije se najcesce analiziraju strukture koje su prostorno homogene 

i poseduju osobinu translacione invarijantnosti. Medjutim, u praksi idealno ciste 

strukture ne postoje. Pored toga, kristali poseduju granicne povrsine na kojima 

dolazi do specificnih efekata i fizickih fenomena, a oni se ne mogu direktno objasniti 

mecodama teorije idealnih struktura. Postojanje granicnih povrsina, pored uticaja 

necistoca (primesa, defekata, vakancija i s L ) , kod ovih struktura dovodi do narusenja 

translacione simetrije. Upravo zbog toga je znacajna analiza elektronskih stanja u 

realnijim kristalnim strukturama. kao sto su npr. filmovi. 

Fi lmovi predstavljaju beskonacne strukture u svim kristalnim ravnima paralel-

nim dvema granicnim povrsima. koje su normalne na jedan prioritetan pravac, duz 

koga je posmatrani sistem ogranicen. 

U vecem broju diplomskih radova, novijeg datuma, ispitan je uticaj fononskog 

podsistema nafizicke karakteristike kristalne strukture, medjutim od velikog znacaja 

je i ispitivanje sledeceg fundamentalnog podsistema - elektrona, jer su upravo oni 

nosioci svih transportnih fizickih procesa. U ovom radu istrazeni su uticaji granicnih 

parametara na energetski spektar i moguca stanja elektrona (promene u zakonu 

disperzije). 

Pri l ikom gore pomenute analize kori.scen je metod Grinovih funkcija, koji pred-

stavlja jedan u nizu metoda ]3(;niocu kujib se ovaj problem moze tretirati . Pored 

tog metoda postoje i mnogi drugi kao sto su: metod Hajzenbergovih jednacina kre

tanja, metod malih perturbacija. metod talasnih funkcija i si. Primenjeni metod je 

odabran zbog pogodnosti koje nam nudi definicija polova Grinovih funkci ja^ 

Odabranom metodom najpre su vrsena 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. 

^Realni delovi polova Gr inov i l i funkcija .su proporcioiialiii energijama ejementarnih eksic i taci ja 

(pobudjenja) koje se j a v l j a j u u .sistenm (odakle dol)ijamo njihov zakon disperzije) , a imaginarni -

reciprocnim vrednostirna vrenieiia zivota t i l l ekscita.cija. 
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2 . GRINOVE F U N K C I J E U 
F I Z I C I C V R S T O G STANJA 

Poznavanje Grinovih funkcija omogucava nalazenje energije osnovnog stanja 

sistema. spektra i vrste elemenlarnih pobudjenja, zatim, termodinamicka svojstva 

u ravnoteznim i neravnoteznim stanjima posmatranog sistema. 

Veoma bitan zadatak statisticke fizike je nalazenje srednjih vrednosti dinamickih 

velicina. Za velicinu A{x,t) srednja vrednost se definise kao: 

( A ( , r . / ) ) , = Sp ( i ( : r , t ) p , ) (2.1) 

gde je: 
H p ! - ^ ^ Hot 

gt = e^S{t.t,)e—^ (2.2) 

Qt - neravnotezni statisticki operator, - ravnotezni statisticki operator. Z a izracu-
navanje neravnoteznih srednjih vrednosti najpogodnije je koristiti ravnotezni ope
rator vehkog kanonickog ansambla; 

e(0+MA'o-Ao)/e 

jer je velika kanonicka raspodela najopstija (ona ukljucuje zakone odrzanja srednje 

energije i srednjeg broja cestica). Ako se (2.1) zameni u (2.2) i izvrse dve cikhcne 

permutacije operatora, dobija se; 

Sp {A{xA)gt) = Sp {S-'{t.t,e-^Aix,t)e^S{tJo)go) 

{.A(j-.t)), = {.^-\t.J.,A{xJ.)S{tJ,))o (2.3) 

i ( . x , 0 = e x p f - ^ ) i ( . T . t ) e x p ^ ^ ° * ^ 

tj.: 

gde je 

Alr.f] = Pxn (-• „^ 
in ) \ J 

Sredingerov operator .A{x.t). napisarj u reprezentaciji interakcije. Pisanjem { • • • ) { 

oznacene su neravnotezne srednje x'rednosti. a ( • • • )o ravnotezne srednje vrednosti. 

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

Sit.to) = fe^ f di'W{t') 

Ako se ,S'-matrica razvije u red i zadizi na prva dva clana, sto odgovara hnearnoj 

aproksimaciji po interakciji i r ( / ) : 

.^^'{t.t,) = } ± ^ fdt'Wit') 
ill Jto 
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tada je 

( i ( x , 0) t = (-4(x, t))o + ^ £ dt'{A{x, t)fW{t') - fW{t')A{x, t))o (2.4) 

Kako hronoloski operator T deluje samo na W{t'), ne mora se pisati u gornjem 

izrazu. Izraz ima smisla samo za / > pa ispred proizvoda operatora A i W uvodi 

se Hevisajdova step funkcija 0 ( / — / ' ) , definisana na sledeci nacin: 

Zbog toga izraz (2.4) prelazi u: 

{Aix,t)), = {A{x,t))o + L{t,to) (2.5) 

gde je: 

L{t,to) = ^f^ dt'Q{t - t'){A{x,t)W{t') - W{t')A{x,t))o (2.6) 

i naziva se linearni odziv sistema ili linearna reakcija sistema na spoljasnju pertur-

baciju W{t). 

Radi dalje analize linearnog odziva potrebno je izvrsiti konkretizaciju W{t). 

Jedna od opstijih formi hamiltonijana spoljasnje perturbacije je: 

HUt') = J dx'B{x\t')e{x',t') (2.7) 

B{x',t') - operatori neke dinamirke varijable B, E{X'A') - funkcije koje nemaju 

operatorsku strukturu i ponekad se iiazivaju ( ' - brojevima. 

Kako je: 

H/(^) = e x p ( - ^ ) ^ „ . ( O e x p f ^ ) (2.8) 
\ J \ J 

na osnovu (2.7) i (2.8) operator W{i') bice: 

W{t']=^ j dx'B{x',t')e[x',t') (2.9) 

gde je 

b[x .1 ) = exp — B[x J )exp -
/•h ) ' \ J 

Sredingerov operator B napisan u reprezentaciji interakcije. 

Zamenom (2.9) u (2.6) dol^ija se: 

L{t.t,,) = 1 / '-/•'•' f di'e{x'.i') G{x,x';tj') (2.10) 

gde je velicina: 

G{x,x'-tA') = 0 ( / - i'){A{xA)B{x'J') - B{x\t')A{x,t))o (2.11) 
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i naziva se dvovremenska temperaturska retardovanafunkcija Gr ina ( G F ) . Ona zavisi 

od QN + 2 promenljive (dva puta po tri prostorne i dve vremenske). Ako je prostor 

homogen (bez defekata, primesa itd) onda G F , kao njegova fizicka karakteristika ne 

zavisi od konfiguracionih koordinata x i x' ponaosob, vec od njihove razlike x — x\a 
se broj promenljivih svodi na 3A' - f 2. Ako originalni operatori ne zavise eksplicitno 
od vremena, t j . A{x,t) = M^) i B{x,t) = B{x) tada G F ne zavisi od vremenskih 

koordinata t i t' ponaosob, vec od njihove razhke t — t' \n broj promenljivih 
se svodi na 3A^ - f 1. U tom slucaju G F (2.11) prelazi u: 

G[x,x';tA') G{x - x'.t-t') = 

= Q{t - t') [JAe[x - x ' . t - t') - JBA{X -X'A- t') 

Ovde su uvedene korelacione funkcije; 

(2.12) 

JABix - x ' , t - i') = {A(xJ)B{x'A.'))o ; JsAix - x'A - t') = {B{x'A')Aix,t))o 

(2.13) 

koje u sebi sadrze svu neophodnu informaciju o svojstvima posmatranog sistema. 

Upravo iz ovog razloga metod G F ima izuzetan znacaj u teorijskoj fizici kondenzo

vane materije. 

Ako se izvrsi simbolicka smena: x ii i x' m \i uslov t' = 0, izraz za 

G F moze da se napise u sledecem obliku; 

Gnrr^{t) = ( { ^ ( 0 I ^m(O))) = 0 ( i ) ( i „ - ( i ) , ^ ^ ( 0 ) )o (2.14) 

Za najrasprostranjeniji nacin izracunavanja korelacionih funkcija, pa prema tome 

i svih relevantnih karakteristika sistema, smatra se metod jednacina kretanja za G F : 

J^Gnrnit) = J^Qm\A-{t) . (0)] )o + 0 ( i ) ( 
dAnjt) 

dt 
, ^m(O) )o (2.15) 

Koriscenjem Hajzenbergovih jednacina kretanja ihj-^A{t) = [An{t),H{t)] za opera-

tore fizickih velicina i osnovnih definicija 4:Q{t) = S{t), [A,B] = AB — BA, ovaj 

izraz se svodi na: 

^ ^ - 6 ^ - , n ( 0 - rhmC,.,n + ( ( A - ( 0 - Hit) I B „ , ( 0 ) ) ) 
at J 

gde je Cnm korelaciona funkcija. Cam = {[ArA,t),B,r^{0) 
Primenom Furijeove transformacije: 

r+x, 
G^^t) = / du;t-'^'Gn,n{LO 

(2.16) 

(2.17) 

jednacina (2.16) prelazi u 

ih 
h^ 6Wa-') - — r , - , , + (( ArSt) , Hit) I B,niO))) (2.18) 
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Vidi se da se G F Gurni'^') = ( ( A t ( 0 I •S«i(0))),^ izrazava preko nove - vise G F 

(( Afi{t) , H{t) I B^{0)))^. Vise G F se racunaju na isti nacin kao i obicne (pomocu 

jednacina kretanja) te se tako dobija beskonacan niz, tzv. hijerarhija vezanih 

jednacina za odredjivanje G F . Da bi se i izracunala trazena jednocesticna, a redje 

dvocesticna G F mora se ovaj beskonacan red negde prekinuti koriscenjem neke do-

voljno opravdane aproksimacije. 

Interesantno je jos podvuci da G F imaju i dublji fizicki smisao. Naime, realni 

delovi njihovih polova predstavljaju energije elementarnih pobudjenja dok reciprocne 

vrednosti imaginarnih delova njihovih polova odredjuju vremena zivota tih eksci-

tacija. 

Pored toga, neophodno je dati vezu izmedju ovih G F i korelacionih funkcija koje, 

kao sto je napred vec receno, definisu i sve ostaie fizicke karakteristike posmatranog 

sistema. Ova veza se izrazava preko spektralne teoreme: 

lim [G„,n(c^ + tS) - Gn,n{uJ - iS)] = (e'^'^/' - l ) (2-19) 

gde je JBA{'^) Furijeov transform korelacione funkcije J^f{t). Za t = 0 korelacione 

funkcije (2.13) zapravo predstavljaju srednje vrednosti proizvoda odgovarajucih ope

ratora. 
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3. E L E K T R O N I U KRISTAL IMA 

Veliki broj vaznih fizickih osobina mozemo razumeti polazeci 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, t j . sma

tra se da se provodni elektroni mogu kretati svuda u unutrasnjosti uzorka. Totalna 

energija je jednaka kinetickoj, sto znaci da se potencijalna ne uzima u obzir. 

Poznato je da je stvarna raspodela provodnih elektrona rezultat uticaja jakog 

elektricnog potencijala jona. Upotrebljivost ovog modela zavisi od kinetickih svoj-

stava provodnih elektrona. Postavke ovog modela bile su date mnogo pre otkrica 

kvantne mehanike. Klas icna teorija je imala nekohko uspeha ah i nedostataka. U 

uspehe spadaju izvodjenje Omovog zakona ( j = aE) i izvodjenje veze izmedju elek-

tricne i toplotne provodnosti. Medjutim, totalni neuspeh je dozivela u objasnjenju 

toplotnog kapaciteta i paramagnetne susceptibilnosti. Zat im, pomocu klasicne teo

rije ne moze se objasniti postojanje dugog slobodnog puta elektrona. Provodni elek-

tron moze da se krece u metalu po pravoj putanji duzine veceg broja medjuatomskih 

rastojanja a da se ne sudari sa drugim elektronima ih atomskim ostacima, odnosno, 

provodni elektroni se u tom smislu ponasaju kao gas neintereagujucih cestica. R a -

zlozi za to su sledeci. .Slobodan elektron ne skrece pod uticajem jona uredjenih u 

periodicnu resetku. jer se talasi materije prostiru slobodno u periodicnim struktu

rama. Provodni elektroni se retko sudare sa drugim elektronima sto je posledica 

Pauhjevog prii icipa iskljucenja. 

Elektroni u metalima se mogu uz gi'ul^lje aproksimacije posmatrati i kao Fermi-

jev gas slobodnih elektrona (gas slol:)odnih neinteragujucih elektrona podvrgnutih 

Paulijevom principu). 

Tada su energije zadate kinetickom energijom translacije: 

(3.1) 

gde je k - talasni vektor. a /?) - masa elektrona. U slucaju: 

< 1 ; ly = 
kT 

[H - hemijski potencijal) kvantni efekl i postaju dominantniji (ako je toplotna energija 

znatno niza od hemijskog potencijaJa: /i ^ kT). (lestice se pokoravaju Paulijevom 

principu. Na apsolutnoj nuli one po]n,injavaju redom najniza kvantna stanja. Takav 
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gas nazivamo potpuno degenerisanim fermionskim gasom. Znacaj Paulijevog prin-

cipa se manifestuje u izgledu funkcije raspodele osnovnog stanja fermiona. Specija-

iizirajuci Fermi-Dirakovu funkciju: 

/ = exp 
fE-n 

kT 

n - 1 

+ 1 na r = 0 , / = 
E > fio 

(3.2) 

(/io je vrednost hemijskog potencijala na apsolutnoj nuli) . Na T = 0 sva stanja sa 

energijama manjim od fj-o su popunjena, a visa energetska stanja su prazna, pa je 

^0 jednak granicnoj energiji degenerisanog gasa. Zauzeta stanja na T = 0 mogu 

se prikazati sferom u prostoru talasnog vektora. koja se zove Fermijeva sfera. Njen 

radijus je Fermijev talasni vektor kp, koji odredjuje granicnu - Fermijevu energiju: 

Ti^kj. 

2m 

Temperatura pridruzena ovoj energiji je temperatura degeneracije: Tp = /Uo/A;g. 

Fermionski gas je degenerisan u podrucju gde vazi T <C Tp. Kako je ukupna energija 

osnovnog stanja fermionskog gasa: UQ = J f E dN — - A ' ^ o srednja energija bice: 
o 

Eo - [UolN) = (Z/5)iJ,o, gde je A' - A'', ukupan broj cestica gasa. 

3 . 1 E l e k t r o n i u p e r i o d i c n o m p o t e n c i j a l u 

U strogom smislu. elektroni i joni u kristalu cine jedan kvantni sistem, cije 

resenje treba naci. Ovakvo postavljanje problema je suvise komplikovano, pa treba 

potraziti jednostavnije prilaze. i\"aj]ne. mozemo elektrone zamishti kao nezavisne 

cestice koje se krecu pod ukupnim uticajem svih sila. Ako zanemarimo nepravilnosti 

u gradji kristalne resetke i oscilovanja atoma oko ravnoteznih polozaja u resetki, tada 

se svaki elektron krece u potencijalu koji je periodican sa periodom kristalne celije. 

Neka su ivice elementarne celije definisane vektorima a^, a-^, a^, onda su osnovne 

tacke resetke date tripletom celih brojeva: 

/7 = n^a-i - I - n-2a2 + Usas (3.3) 

S obzirom na ovo i potencijal je jjeriodican: 

r ( - r ) = ('{r + + 112(12 + n-.^a-s) (3.4) 

U takvom periodicnom potencijalu taiasne funkcije elektrona imaju neka opsta svoj

stva koja proizilaze neposredno iz Sredingerove jednacine: 

H u = Eu (3.5) 

pri cemu su: 

H{r) = - ^ A + U{r) (3.6) 
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ikf. v-,{f+n) = vj;ir) (3.7) 

To je Blohova teorema iz 1928. godine. Prv i faktor u ovoj jednacini proizilazi iz 

konstantnog potencijala i u mnogome opisuje „slobodno kretanje elektrona"; drugi 

faktor je periodicna funkcija resetke i odredjuje vezivanje elektrona za kristalnu 

resetku. 

Uvrstavanjem (3.6) i (3.7) u (3.5), dobija se: 

- V + ikfv^^ + U vj: = E{k) (3.8) 

Funkcija v-^ mora biti ista na suprotnim stranicama celije, sto su granicni uslovi 

jednacine. Za neke energije talasni vektor k postaje kompleksan. Takve vrednosti se 

iskljucuju iz energetskog spektra jer. u protivnom, gustina verovatnoce ne bi imala 

svojstvo translacione invarijantuosti. .Suprotno od energije slobodnog elektrona, 

energija elektrona u periodicnom potencijalu ne moze da se menja kontinualno. 

Potpuni spektar, dakle, zavisi od celog broja / i parametra k, sto moze da se predstavi 

kao niz energetskih zona Ei{k). Za svaki broj I postoji kontinuum energija odredjene 

sirine, cije zone mogu da budu razmaknute ih da se prekrivaju. 

Posebno je interesantna primit ivna kubna resetka koja ima medjusobno normalne 

ose. Jedinicni vektori u smeru osa x, y, z redom, oznaceni su kao: 

e] , 6-2 , e-s (ii - e^a ; a2 = t20- ; os = £ 3 0 , 

gde je a - duzina ivice elementarne kocke, a izraz za talasni vektor je 

k = 2 -

Uslov da vektor k pripada redukovanom podrucju je da njegove komponente budu 

odabrane tako da vazi: 

< kj < — : I = x, y, z. 

a a 

Energija elektrona u periodicnom potencijalu se onda moze izraziti kao: 

E[k) = -
K'k 

2m' 

(3.9) 

(3.10) 

gde je — tenzor reciprocne efektivne mase. Elementi ovog tenzora odredjeni su 
m' 

odgovarajucim izvodima po komponentama talasnog vektora: 

1 d^E a^E \ 

dkl dkidky dka:ak-. 

1 1 a^E a^E 

dkydk^ 

ifiE a'E a^E 
\ dk.dkf, 

( 3 . 1 1 ; 
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3 .2 E l e k t r o n s k i s p e k t r i u k r i s t a l i m a 

Sada cemo razmotriti neka svojstva elektronskog podsistema idealnog beskonac

nog kris tala polazeci od hamiltonijana slobodnih elektrona koji u konfiguracionom 

prostoru ima oblik: 

H^'Z^n a t a , - Y: ^n,^. 4 ° - , (3.12) 

gde su at i a,i - kreacioni i anihilacioni operatori elektrona na cvoru n restke. 

Vehcina A s - predstavlja energiju elektrona lokahzovanog na cvoru n, a velicine 

^n,m - SU matricni elementi elektronskog transfera sa cvora n na cvor fa. Ovde 

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

atomu) tako da se Kulonova iuterakcija elektrona moze zanemariti. U tom slucaju, 

lako se pokazuje da je hamiltonijan (3.12) ekvivalentan hamiltonijanu elektronskog 

ga.sa u aproksimaciji efektivne mase: 

k 

Iz translacione invarijantnosti posmatranog idealnog kristala sledi periodicnost ha
miltonijana (3.12) koja ima za posledicu da su: 

A s = A , H's,,n = H/-n,n ^W: y {n,m.) (3.13) 

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

(3.14) 

Svojstva posmatranog elektronskog sistema analiziracemo pomocu antikomuta-

torske G F 

GnAi) = m ({«n(0 , a t ( 0 ) } ) (3.15) 

koja zadovoljava jednacinu kretanja: 

iti ^ 6\-,,-,(0 = iti 6rr,n m + 0{t) ( { [ a s , H], at (3.16) 

Za izracunavanje komutatora [a,-, H] koristicemo standardne fermionske komu-

tatorske relacije: j a ^ , fit | = 6,-,ri • {an, a,rj = | a t . a t | = 0 . Ako se izracunate 

vrednosti odgovarajucih komutatora zamene u jednacinu kretanja (3.16) dobija se: 

d 

- W 

+ Gnxny-\,U::7nU) + J i j , + 1 ;»n (0 + ^ ' n ^ J i ^ n ; - 1 ;m (0 
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Posto se radi o beskonacnoj strukturi, moguce je izvrsiti potpuni vremensko - pros-

torni Furije transform G F : 

ik(n—m)—iwt (3.18) 

(gde su A'̂  s N^NyN^; = Uy = a, = a). Ako se jos izvrse Furije transformacije 

Kronekerovih simbola i delta funkcije: 

i izraz (3.18) diferencira po t: 

du: G-^iiv) e '^f"-")-"^' 

a zat im sve to zameni u (3.17) dobija se: 

hu) — A -\- 2W (cos ak,. - f cos aky + cosafc,)] G-J^{LO) = 
1% 

2 ^ 

a odatle: 

gde 

G^,{^) = 
ih 1 

27r - u;^ 27r E - E^ 

(3.19) 

(3.20) 

(3.21) 

(3.22) E^ = h ui-j^ = A — 2W (cos ak^ - j - cos aky + cos ak^} 

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

E~, = AW 
.1 fi^X . O (iky . o 

sm — — h sm — - 1 - sm 
akA 

J 2 2 

Poslednji izraz mozemo napisati i u sledecem obliku: 

E-

•Fkxky = sm + sm ; = sm — 

(3.23) 

(3.24) 

koji ce nam biti pogodniji zbog kasnije komparacije .sa zakonom disperzije elektrona 

u film-strukturama. 
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4. E L E K T R O N I U TANKIM F ILMOVIMA 

Hamiltonijan vezanih elektrona u tankim kristalnim filmovima mozemo formi

rati polazeci od ,,balkovskog" hamiltonijana (3.12), odnosno (3.14) koji u aproksi

maciji najblizih suseda ima obhk: 

^ (^^^nxnyU,; Hx + I .iiyVL. ^ji^-f i,nj,>i; nxiiynz; Ux — l ,nynz ^r i i — 1 ,nj,nj "(̂  ( ^ - l ) 

"1" ^ninj,n2;niny + l , 7 i . ^nxny+l,nz "f" ^''nxnynz;nxny — 'l,nz ^nxny-l,nz 

" I " ^nxnynz;nxnynz+l '^nxnyn.+l "t" '^nxnynz;nxnynz-l ^nxnyUz-l^ 

Posto su granicne povrsine filma uzete normalno na z - pravac, indeks sloja u 

(4.1) - uzima vrednosti n,- = 0 ,1 .2 , . . . . A^, , gde je A^. e [2, 20] kod ultratankih 

filmova. Indeksi i Uy, koji odredjuju polozaj atoma u svakom sloju mogu imati 

proizvoljne celobrojne vrednosti (prakticno, od —oo, do H-oo). 

Realni kristali za razhku od idealnih beskonacnih struktura, ne poseduju osobinu 

translacijske invarijantnosti. Postojanje izvesnih granicnih uslova, jedan je od uzroka 

narusenja simetrije. Sistemi koji imaju dve paralelne granicne povrsine nazivaju se 

filmovima. Posmatra se idealni tanki film kubne kristalne strukture, nacinjen na 

substratu nekim tehnicko-tehnoloskim postupkom (naparavanjem, spaterovanjem i 

s L ) . Pojam idealni film koristi se u smislu nenarusenja kristalne strukture (bez 

prisustva defekata, primesa i s!.). a ne u smislu prostorne neogranicenosti. Dimenzije 

filma su takve da je on u A' V ravnima beskonacan, a u 2 pravcima ima konacnu 

debljinu ( L ) . Znaci da ovaj film poseduje dve beskonacne granicne povrsine paralelne 

XY ravnima i to za: z = 0 i z — L . 

Zbog izmenjenih uslova na granicama filma, uzecemo da je: 

gde je A - energija elektrona na cvoru kod beskonacnog kristala; povrsinski para-

metar e (koji moze biti > 0 i / i l i < 0 ) izrazava relativnu promenu ove energije na 

granicama filma. Matricne elemente elektronskog preskoka sa sloja na sloj, mozemo 

izrazit i: 

^'VuxHyOvaxny-i = M'n^.,i,A'.—l;n.nj,A'. = M/'(l -h lo) (4.3) 

^'nxnyO-.nxVi.y-'i ~ UxnyNz-JixnyNz + l — 0 

gde je W - konstanta eleklronskcjg transfera idealnog kristala. Drugi povrsinski 

parametar to [w > 0 i / i l i w < 0) opisuje relativnu promenu matricnog elementa 

elektronskog transfera (W) izmedju granicnih i njima susednih slojeva filma. 



Sladjana. M. Stojkovic: Elektroni u filmovima, diplomski rad 14 

0 -

A(l + £) nz=^z 

W( l+w) 
A 

w 
A n,=N,-2 

w 

w 

w 
A n, = 2 

W(l + w) 
A 

Sl ika 4 .1 : Presek modela kristalnog filma u X{Y)Z - ravni 

Elektronski hamiltonijan tankih kristalnih filmova mozemo sada napisati u ob-

hku: 

H = Hz -\- Hp , 

H, = E {« + 
mxTriyO 

; i + e) A a„ 0 - W/( l + "^)am.m„i + (4.4) 
niimy 

+ -14^(1-1- w)amxmyNz-l\ 

~ ^C'tixmyO {<^mr + l,myO + a„^^_i^,nyO + amxmj + 1,0 + O'mxm.y-l,o) — 

~ ^^^^txTUyNz {(^^nx + \,myN, + a,nx-],myN.. + am:,m^ + l ,N . + amxmy-l,N,)} 

Pomocu tako definisanog hanriltonijana, najpre cemo izracunati jednocesticne an-

tikomutatorske G F (3.15): 

G.xnynz-„y,nAt) = ©(0 ( { a n . n , . . ( t ) , 4 .™,™.(0) } ) (4.5) 

koje odredjuju ravnotezna svojstva elektrona u tankim kristalnim filmovima. 
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Elektronske G F se mogu izracunati mikroteorijskom procedurom na slican nacin 

kao sto je uradjeno u glavi 3 . Potrebno je pre svega formirati jednacine kretanja 

diferenciranjem prethodnog izraza po vremeuu: 

dt Hxnyjiz-.mzmym 

+ m { { [ a w . U ) , H], a + ^ „ , ^ ^ ^ ( 0 ) } ) , 

i izracunati odgovarajuce komutatoi'e. nakon cega dobijamo: 

at 

( 4 . 6 ) 

- W (t) + Gnxny + l,nz-Mt)+ ( 4 . 7 ) 

+ G nxUy-1,n,:;n{i) + G nxnyn. + -[;m{'f) + G nxnynz-l;m{'t) 

Uvodjenjem vremenske i delimicne prostorne Furije-transformacije za G F , 

Gr.xnynz:^{t) = ^ H d^' ^^I'^^'^Anx-^nxHkyayiny-n.y)] ( , fc,; O;) 

( 4 . 8 ) 

'y kxky 

(gde je: = 0 , 1 , 2 , ...A^, i = ay — a) i 

1 ft — J[kxax{nx-mx)+kyay(ny-my)]c 
^nx-nix'^nymy^nzm: — ^Uzmz i 

•^'••^'y k,ky 

jednacina ( 4 . 7 ) prelazi u 

^u; — A - I - '2W (cos ak^ + cos aky)] Gnz-.^ziKky'-'^) + 

ih 
+ W [Gnz+l:mz{kxky'-, t^) + Gn— \-mzikxky': ^)] = — < 5 n - m r 

ZTT 

koja vazi za slucaj 1 < n, < A^ — 1 , a za ?i- = 0: 

hu) — {I + £)A -f 2 H ' (rosa/uV + cos aA;^)] Go.„-,,{krr-ky;u>) + 

+ ( 1 + ID)I4/TM,„, . . (AvA:,: u,-) = :̂ <5o.,n.-

Za 71, = 1 , jednacina kretanja (4.7) prelazi u: 

fiLj — A -j- 2W (cos aAj- - f cos aky)] Gi;ni,[kxky\ + 

+ W [G-i-.vi-(/.Vky-.a:) + { \ w)6'o,,H,(A;,_.A^^; a ; ) ] = , 5 i , 
ZTT 

( 4 . 9 ) 

( 4 . 1 0 ) 

( 4 . 1 1 ) 
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a za Us = A^^ — 1 : 

[hco - A - f 2W (cos ak^ - f cosafcj,)] Gpj^-i;mAkxK'->^) + 

(4.12) 

Konacno za ii^ — N^, dobija se: 

[^u; - (1 + £ )A + 2VF(cosaA;^ + cos aky)] GN.^mA^xky^uj) + 

(4.13) 

ih 
+ (1 -^w)WGN^-v,mAkxky;u) = —<5Ar,m, 

Sada mozemo formirati sistem od jednacina (4.9-4.13). Svaku od ovih jednacina 

delimo sa W , pri cemu uvodimo oznake: 

u.' A 

Q = h— - — -^2 (cosak^ + cosaky) ; (4.14) 

Gnz;mAkx,ky;uj) = G^^^m^ ! ^- = 2TrW 

Pomenuti sistem jednacina ima obhk: 

,771J [Q - e) Go .TT.. + {l+w) G,,mz = }C V 

(1 - f to) Go,„i, + o - f Gi.nx, = X: ^1,^^ 

G-i^m^ + g G-i^m-. + G'3,,„, = AC ^2 ,77X2: 

Gnz--i.mz A- Q Gn,,mz + Gn,+\,mz = ^ ^n,,mz (4-15) 

Nz —1,771- — l,77lz 

(1 - f ly) GNz-j,m, + {Q- e) 6^,771, = /C ^Ar.,77i, 

Sistem sadrzi + 1 nepoznatih: 6'o;,n., , Gi;77u , G2-viz , • • • , GN,;mz, gde je: 

r -

U cilju osnovnog zadatka ovog istrazivanja, a to je odredjivanje elektronskih 

energija, potrebni su nam polovi ( I F koji se dobijaju kada iste teze beskonacnosti, 

sto znaci da mora biti: 

Z)7V.- + 1 = 0 (4.16) 
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Q-£ 1 - f i o 0 0 

1 + u; Q 1 0 

0 1 ^ 1 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 0 

0 0 

0 0 

0 0 

0 0 

0 0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

\ \
0 1 g 1 - f u; 

0 0 1 + I f g - E 

(4.17) 

DNZ+I{Q) predstavlja determinantu sistema i moze se izraziti pomocu karaktristicnih 

Cebisevljevih polinoma ( C ) : 

DNz+iig) = [gig-ef + 2il + w)\g-e){l-g^)-^ 

(4.18) 

ig-e)- g{l + w) {l+w)'}cNMg) 

Uslov (4.16), u opstem slucaju, moze se resiti numericki za zadate parametre 

e.w i A^j, ali i anahticki kada je: e = w = 0. Drugi slucaj odgovara film-strukturi 

koja je „isecena" iz beskonacne. Tada je: 

^Nr+i{g) = C A , + I ( C ) = 
sin(iV, + 2)C 

Iz uslova CN.+I = 0, dobija se: 

sin C 

/x = 1,2,3, . . . + 1 

^ = 2 cos ( 

A', - f 2 ' 

Na osnovu ovoga i jednacine (4.14) nalazimo: 

fi ij^ = A — 2W (cos akx + cos aky — cos C^) 

gde je cos = — cos ak,{iy) , v = N. + 2 — /u, a 

M - ) = - ^ ^ ; . = 1 , 2 , 3 , . . . , A , + i 

(4.19) 

(4.20) 

Zamenom ovih relacija u (4.18) i uzimajuci u obzir da je Ei^{v) — ULO^ i A = QW, 

sledi: 

£,-(;.) = . r , ^ , ^ - f g , . . ( / . ) , (4.21) 

ak~ 
^kxky = sin'' + sm'' : GkA^y) = s m ' 

2 • 2 -"-^^ ' 2 ' 

Izraz (4.20) ])redstavlja zakon disperzije slabo vezanih elektrona u filmu i ima istu 

formu kao izi'az (3.24) dobijen za idealne neogranicene strukture, s razhkom sto je 

tamo k^ prakticno kontinualno promenljivo (u intervalu [0,Tr/a]) kao sto su k^ i ky, 

a ovde je diskretno - dato izrazom (4.19). 



Sladjcina. M. Stojkovic: Elektroni u fjlmovima. diplomski rad 18 

B 

3 

2.5 

1.5 

0.5 

0.2 0.4 0.6 0.8 

Sl ika 4.2: Zakon disperzije elektrona (elektronskog gasa) u filmu 

Izmedju isprekidanih Hnija prikazana je zona kontinualnih dozvoljenih energija elek

trona u idealnim (neogranicenim) strukturama, dok su punim linijama oznacene 

diskretne vrednosti elektronskih energija u fihnu. 
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Slika 4.3: Energetski gep elektronskog filma 

Zavisnost velicine gepa od debljine kristalnog filma. 

Pored toga, uocava se da je: 

G TV, + 2 

posto je u pitanju tanak film, odnosno: N- <C (N^, Ny) i: 

> 0 

^ a ' '~ a Nz + 2 a 

(4.22) 

(4.23) 

Izmedju minimalne i maksimalne vrednosti za /c., pa prema tome i za 8^, postoji 

jos A , — 1-a diskretna vrednost. 

U skladu sa gore pomenutim, dolazimo do zakljucka da elektronski spektar u 

tankom filmu poseduje dva energetska gepa, donji g i gornji h: 

g = cj — — h = Oi, 

(indeks / oznacava film, a b beskonacnu strukturu). 

— O J — Z 
TT \

Az + 2 ; 
(4.24) 
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Sl ika 4.4: Zona dozvoljenih energije elektrona u filmu 

Zavisnost sirine energetske zone od debljine kristalnog filrna. 

Osnovna posledica postojanja energetskih gepova je „suzenje" zone dozvoljenih 

energija elektrona: 

AS = iA£)^ = (AS),-{g-+h)= 1 -
TT 

1 2 

[ 2 ( i V , + 2)J 
(4,25) 

Sa slike se vidi da se sirina energetske zone elektrona kristalnog filma veoma 

brzo (paraboUcki) pribhzava balkovskoj vrednosti, kada se debljina filma povecava, 

t j . kada raste broj slojeva A''^. Za izuzetno tanke fiknove (A£)y j e veoma uska, dok 

za Nz —>• oo ona tezi {A£)f^. 
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5. Z A K L J U C A K 

U radu su istrazeni i analizitani energetski spektri (moguca energetska stanja) 

elektrona u kristalnim, idealnim beskoilacnim i film strukturama, sa primitivnom 

kubnom resetkom, na osnovu cega se doslo do 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

j i m a elektronski spektri poseduju dva energetska gepa. 

2. Posledica postojanja donjeg energefskog gepa moze da se ttimaci na sledeci 

nacin: on odgovara energiji osnovnog stanja elektronskog sistema i predstavlja 

najmanju energiju koju treba uloziti da: bi u filmu egzistirao 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 velicinu 

minimalnog energetskog gepa, „podize" Fermijev nivo. Samo elektroni sa ener

gijama vecim od ove minimalne, mogu da ucestvuju u transportnim i ostalim 

fizicki interesantnim pfocesima. 

3. Postojanje i drugog (gornjeg) energetskog gepa, Zajedno sa dohjim, ima za 

posledicu promenu sirine eilergetske zone elektrona. U odnosu na zonu dozvo

ljenih energija idealnih struktura Sa prakticno kontinualnini rasporedom, zona 

elektronskih dozvoljenih energija u filmu je uza za iznos trostrukog energetskog 

gepa i izrazito diskretna. 

4. Velicine gepova zavise od debljine filma i veoma brzo opadaju sa njenim po-

vecanjem. Na isti nacin zavisi, ali se povecava i broj diskretnih stanja unutar 

zone dozvoljenih energija filma i saitia sirina ove zone. 

5. Sve razlike izmedju posmatranih (film i idealnih, tj. neogranicenih) sistema su 

izrazenije, sto je film tanji, a izcezavaju kada debljina filma tezi beskonacnosti. 
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