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1 Uwvod

Za teoriju évrstog stanja od velikog znacaja je ispitivanje uticaja elektronskog podsistema na
fizicke karakteristike materijala i analiza elektronskih stanja u kristalnim strukturama, jer su
elektroni nosioci svih transportnih procesa i fizickih osobina materijala. Najte¢éi predmet anali-
za su homogene strukture sa osobinom translacione invarijantnosti. U praksi, medjutim, idealne
strukture ne postoje. Kod realnih kristala je narusena translaciona invarijantnost postojanjem
grani¢nih povrsina i defektima pakovanja (vakancije, dislokacije). Film je realnija kristalna
struktura, beskonaéna u svim kristalnim ravnima paralelnim dvema graniénim povrsinama, koje
su normalne na jedan prioritetan pravac duz kojeg je posmatrani sistem ogranicen.

Predmet ovog rada je izu¢avanje film-strukture sa izmenjenim uslovima na grani¢nim povr-
sinama (perturbovana film-struktura). Na osnovu modela perturbovane film-strukture sa pri-
mitivnom kubnom resetkom (satinjene od atoma iste vrste) je analizirana perturbovana film-
-struktura sa podresetkom (salinjena od dve vrste naizmeni¢no poredjanih atoma). U ovom
radu su istraZeni i energetski spektri i moguéa stanja elektrona (zakon disperzije).

Jedan od metoda kojim se ovaj problem tretira je metod dvovremenskih temperaturskih Gri-
novih funkcija. U ovoj analizi su upravo one koris¢ene zbog pogodnosti koje nam nudi definicija
polova Grinovih funkcija. Naime, iz realnih delova polova (proporcionalni energijama elemen-
tarnih eksitacija koje se javljaju u sistemu) dobija se zakon disperzije elektrona, a imaginarni
delovi polova su proporcinalni reciprotnim vrednostima vremena Zivota tih eksitacija.
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2 Elektroni u kristalima

Veliki broj vaznih fizickih osobina se moze razumeti polazeéi od modela slobodnih elektrona
po kome se najslabije vezani elektroni atoma kre¢u slobodno po zapremini metala. Valentni
elektroni postaju provodnici elektriciteta i nazivaju se provodni elektroni. Sileizmedju provodnih
elektrona i jona se zanemaruju, tj. smatra se da se provodni elektroni mogu kretati svuda u
unutrasnjosti uzorka. Totalna energija je jednaka kineti¢koj, §to znadi 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 kineti¢kih svojstava provodnih elek-
trona. Postavke ovog modela bile su date mnogo pre otkri¢a kvantne mehanike. Klasi¢na teorija
je imala uspeha ali i nedostataka. U uspehe spadaju izvodjenje Omovog zakona (j = oF) i
izvodjenje veze izmedju elektri¢ne i toplotne provodnosti. Medjutim, totalni neuspeh je doZivela
u objasnjenju toplotnog kapaciteta i paramagnetne susceptibilnosti provodnih elektrona. Za-
tim, pomo¢u klasiéne teorije ne moze se objasniti postojanje dugog slobodnog puta elektrona.
Provodni elektron moze da se kree u metalu po pravoj putanji duZine veceg broja medju-
atomskih rastojanja a da se ne sudari sa drugim elektronima ili atomskim ostacima. Odnosno,
provodni elektroni se u tom smislu ponasaju kao gas neintereagujuéih Cestica. Razlozi za to su
sledeéi. Slobodan elektron ne skreée pod uticajem jona uredjenih u periodiénu resetku, jer se
talasi materije prostiru slobodno u periodi¢nim strukturama. Provodni elektroni se retko sudare
sa drugim elektronima, §to je posledica Paulijevog principa iskljucenja.

2.1 Slobodan elektronski gas

Elektroni u metalima se mogu, uz grublje aproksimacije, posmatrati kao i elektroni u Fermi-
jevom gasu slobodnih elektrona (gas slobodnih neinteragujuéih elektrona podvrgnutih Pauli-
jevom principu). U fermionskom gasu elektronske energije su zadate kinetickom energijom

translacije:
h2k?
E = oyl (2.1)

gde je F=L , % - talasni vektor. Ovde ¢e biti razmatran slu¢aj kada je: e’ > 1, v = % , b
je hemijski potencijal. Kvantni efekti postaju dominantniji ako je toplotna energija znatno niza
od hemijskog potencijala: u > kT

Elektroni su fermi-Zestice i pokoravaju se Paulijevom principu. Na apsolutnoj nuli one po-
punjavaju redom najniza kvantna stanja. Takav gas se naziva potpuno degenerisan fermionski
gas. Znacaj Paulijevog principa se manifestuje u izgledu funkcije raspodele osnovnog stanja
fermiona. Specijalizirajuéi Fermi-Dirakovu funkciju:

E — -1
- [oo(f20)
f [exp( kT f/\
_ _ 1 E<po
naT =0, f = {0 E> o ]

S
7

0 Ko E

Slika 2.1: Fermijeva funkcija na apsolutnoj nuli
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o - je vrednost hemijskog potencijala na apsolutnoj nuli. Na T' = 0 sva stanja sa energijama
manjim od o su popunjena, a via energetska stanja su prazna, pa je po jednak grani¢noj
energiji degenerisanog gasa.

Zauzeta stanja na T = 0 se mogu prikazati sferom u prostoru talasnog vektora, koja se zove
Fermijeva sfera. Njen radijus je Fermijev talasni vektor kg, koji odredjuje grani¢nu - Fermijevu
energiju:

_ PPk

Ho = (2.2)

2m

Temperatura pridruZena ovoj energiji je temperatura degeneracije: Tr = po /k. Fermionski gas
je degenerisan u podruéju gde vazi T < Tr. Brzina Cestice obracunata od vrha Fermijeve ras-
podele se izrazava pomoéu kg: vp = hkp/m - grani¢na brzina fermiona na apsolutnoj nuli.
Kako je ukupna energija osnovnog stanja fermionskog gasa:

Uo= [ BAN = SNk,

srednja energija biée: Eg = (Ug/N) = (3/5)po , gde je N = }_; N; - ukupan broj Cestica gasa.

2.2 Elektroni u periodi¢nom potencijalu

U strogom smislu, elektroni i joni u kristalu ¢ine jedan kvantni sistem, &ije reSenje treba
naéi. Ovakvo postavljanje problema je suvise komplikovano, pa treba potraziti jednostavnije
prilaze. Najpre, elektroni se mogu predstaviti kao nezavisne Cestice koje se kre¢u pod ukupnim
uticajem svih sila. Ako se zanemare nepravilnosti u gradji kristalne resetke i oscilovanja atoma
oko ravnoteznih polozaja u resetki, tada se svaki elektron kreée u potencijalu koji je periodican
sa periodom kristalne éelije. Neka su ivice elementarne elije definisane vektorima ay, @3, as,
onda su osnovne tacke resetke date tripletom celih brojeva:

T = n1dy + nedy + n3ds . (23)
S obzirom na takve pomake, potencijal je periodi¢an, §to se izraZava uslovom:
U(F-‘I- n1dy + nods + n363) = U(’I_") . (2.4)

U takvom periodi¢nom potencijalu talasne funkcije elektrona imaju neka opsta svojstva koja
proizilaze neposredno iz Sredingerove jednacine:

Hu=Fu, (2.5)
pri ¢emu je Hamiltonov operator:
U daljem radu ée se koristiti operator translacije Tz definisan relacijom:
Tz F(7F)= F(T+ 7). (2.7)

Kod dve uzastopne translacije vektora 7 i 7 /, rezultanta ne zavisi od redosleda translacija pa
operatori Tx i T+ medjusobno komutiraju:

TzTz =Tz T .
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Hamiltonov operator elektrona u periodi¢nom potencijalu ne menja se translacijom za vektor 7:
H(7+7) = H(P)
iz Cega sledi:
T H(FF(7) = H(7 + B)F(F + 1) = HFT(AF()
U stvari, zbog periodi¢nosti kristalne resetke operator translacije komutira sa Hamiltonovim
operatorom:
Tz H=H Tz,

zbog tega su sopstvene funkcije hamiltonijana ujedno i sopstvene funkcije operatora translacije.
Oznadéi li sa 7, sopstvena vrednost operatora T} sledi:

Tz () = 7 u(7) (2.8)
Primenjujuéi na levoj strani ove relacije svojstvo operatora T} iz jednacine (2.7), dolazi se do:
u(7+ ) = 17 u(7) . (2.9)
Svaki vektor translacije 7 moZe se izraziti kao zbir druga dva vektora translacije:
n=n'+a", (2.10)
pa iz jednacine (2.8) i (2.10) sledi:
TR =T Tan . (2.11)

U skladu sa prethodne dve jednaéine, sopstvena vrednost operatora translacije se piSe u obliku:
s = el (2.12)

a uvrstavanjem ovog izraza u jednacinu (2.9) dobija se:
up(F4 ) = &Fug(7) . (2.13)

Kako talasne funkcije zavise od talasnog vektora k indeksiraée se istim. Uslov (2.13) ée biti
ispunjen ako je talasna funkcija elektrona jednaka proizvodu ravnog talasa i neke druge funkcije:

-

up(7) = e uy(7), (2.14)

za koju vazi:

’UE(’I—"-{— ’fi) = ’l)’-c'(’i_") . (2.15)
To je Blohova teorema iz 1928. godine. Prvi faktor u jednacini (2.14) proizilazi iz konstan-
tnog potencijala i u mnogome opisuje ,slobodno kretanje elektrona”; drugi faktor je periodi¢na
funkcija resetke i odredjuje vezivanje elektrona za kristalnu resetku.

A Re Y(x)

AVAVA%AR

Slika 2.2: Realni deo Blohove funkcije uzduz évornih veza u kristalnoj resetki
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Prema relaciji (2.13), prostornim pomeranjem za 7 talasna funkcija menja samo svoju fazu,
pa gustina verovatnoce ostaje kostantna:

| (7 + ) [*=] ug(7) *

pri ¢emu je pretpostavljeno da je talasni vektor k realan. Uvritavanjem Blohove funkcije u
Sredingerovu jednacinu, dobija se nova jednacina za periodi¢ni faktor:

h? ” -
- %(v + ik)?vp + U vy = E(k) vz (2.16)

Funkcija v mora biti ista na suprotnim stranicama Celije, §to su grani¢ni uslovi jednacine. Za
neke energije talasni vektor k postaje kompleksan. Takve se vrednosti isklju¢uju iz energetskog
spektra jer, u protivnom, gustina verovatnoce ne bi imala svojstvo translacione invarijantnosti.
Suprotno energiji slobodnog elektrona, energija elektrona u periodi¢nom potencijalu ne moze
se kontinualno menjati. Potpuni spektar prethodne jednacine, dakle, zavisi od celog broja [ i
parametra k, 8to se moze predstaviti kao niz energetskih zona EI(E) Za svaki broj [ postoji
kontinum energija odredjene sirine, ¢ije zone mogu biti razmaknute ili se prekrivaju.

2.3 Redukovani talasni vektor

Dalja razmatranja se odnose na talasnu funkciju kada se radijus-vektoru elektrona doda
prirastaj @. Tada je prema Blohovoj teoremi:

wp(F+ @) = e ug(7) .
Zamenom talasnog vektora k nekim drugim talasnim vektorom k' koji zadovoljava relaciju
E’(_il = E&l + 2mmy ,

gde je m; - ceo broj, ne uzrokuje se promena faznog faktora u talasnoj funkciji. Invarijantnost
kvantnog sistema prema prostornim pomerajima za @, @ i @3 ima za posledicu viseznacnost
talasnog vektora.
Definicije osnovnih vektora recipro¢nog prostora su:
— 52X(_1:3 - d3 X dq -~ C-L.l)((_l.g
by =2r———; by =27 ;o by =2m—— 2.17
1 QO 3 2 QO ) 3 QO ) ( )
gde je Qo - zapremina elementarne éelije: Qo = @ - (@; X @3) . Iz relacije (2.17) neposredno
sledi:

@by =2n6;; i,j=1,2,3.

Vektor reciproéne resetke se formira pomocu vektora 51, I-;z, bs.
G=gi1b1 + gaba + g3b3; g1, g2, 93 = 0,£1,£2, ...
Proizvod vektora translacije 7 i vektora § jednak je umnosku od 2, tj.

i - § = 2m(n1g1 + n2g2 + nags) ,

§to znadi da talasni vektori koji se dobijaju translacijom za vektor reciprocne resetke:
k=K = 13-*1* g

odredjuju isto stanje elektrona. Radi uklanjanja te viSeznacnosti, na talasni vektor se postavljaju

uslovi:
—r<k-@di<m; —-rw<k-dy<m; —-w<k-dz<m, (2.18)

¢ime se ograni¢ava na redukovano podruéje. Redukovani talasni vektor ima svojstvo da su iznosi
njegovih projekcija na kristalne ose minimalni.
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2.4 Prebrojavanje stanja

Umesto kontinualnog talasnog vektora moze se pri racunanju preéi na diskretna stanja. Ako
se u smerovima @;, dq, @3 izvr$i pomak respektivno za duzine L;, L, L3 onda se zahteva da
se talasne funkcije periodiéno ponove, pa je pri tome promena talasne funkcije izrazena i faznim
faktorom: - L

. a; LR .
ul-c.(r + Lz-a—z) = a' uk(ﬂ 1= 1’2,3 .
1

Talasne funkcije se redukuju na uz(7) samo ako se talasni vektor moze predstaviti u obliku:

F=n2b 225 B, :
1L 1+n2L22+n3L33 (2.19)

Ako je Gy broj elementarnih éelija koje se nalaze na duzini L; a udaljenost susednih celija

ai, onda je:
L1 = G1a1 .

Analogno vazi za smerove @3 i @3:
2 = Gaaz; L3 =Gsas,
pa je ukupan broj elementarnih Celija u kristalu:
G=G1-G2-Gs.

Odgovor na pitanje koliko talasnih vektora lezi u redukovanom podrucju se dobija na sledeci
nacin. Prvi korak je mnoZenje talasnog vektora vektorima @i, @z, @s:

- 27n, -~ 27Ny _— 27 ng
k-dy = ; k-dy = ; k-ds=
a e “@=q @ =
i uvrétavanjem u relaciju (2.18)
1 Gy Gs G, Gs 3
- - —5 < < 55 T -5 >
5 < m < 2 2 B ) < ng < 2

pa sledi da je G; broj razli¢itih moguénosti izbora i-te komponente talasnog vektora. Ukupan
broj talasnih vektora redukovanog podruéja je G - G - G3. Tako se dolazi do zakljucka da je
broj moguéih talasnih vektora jednak brOJu elementarnih celija.

Broj stanja u diferencijalnom elementu k-prostora dB izracunava se iz ralacije:

a5 _
G Q
gde je Qp - zapremina elementarne Celije u E—prostoru: Q = b (52 X 53). Izrazavanjem
51, 32, 53 pomoéu @y, @3, @3 , sledi: Oy = (%r(_)f_ .
Kako je zapremina kristala je V = GQo, sledi da je broj stanja u elementu zapremine d3k:
dB = (—21;—)§d3k ,

odakle se dobija veoma vazno pravilo transformacije:

v
T — o ] Bk

k
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2.5 Brzina, ubrzanje i efektivna masa

Kako kvazislobodni elektroni u metalu ¢ine degenerisan gas, odnosno, podvrgavaju se kvant-
noj Fermi-Dirakovoj statistici, potrebno je napustiti klasiénu predstavu elektrona kao cestice i
posmatrati njegovu dualnu (&esti¢no-talasnu) kvantnomehanicku prirodu [1,3-7).

Pogodan nagin prikazivanja elektrona je u vidu talasnog paketa gde je ¢esticni aspekt elek-
trona izrazen njegovom lokalizacijom u intervalu gde je rezultujuca amplituda talasnog paketa
razli¢ita od nule. Srednja brzina elektrona je odredjena grupnom brzinom talasnog paketa:

d dw 1_ -
v o % 5= FVE(E) . (2.20)

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

kristalu je jednaka: p
E_ o .

pa se na osnovu toga dobija izraz za ubrzanje elektrona:

. dv d (1 8E) 82E(k) -
i=—=—\|\+—= F= , 2.22
d hok/)  h? 0kok m* (222)
gde veli¢ina ;1; predstavlja tenzor recipro¢ne efektivne mase:
1 ) 1 92E(F)
= =—="; a,pB==z,9,2. 2.23
(m* o Wokon, CPT0Y (2.23)

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

T T
——<ky<—; a==za,y,z. (2.24)
a a

Za ovakvu resetku tenzor recipro¢ne efektivne mase je simetrican i ima medjusobno jednake
dijagonalne komponente. Ukoliko se ta osobina tenzora primeni na izraz (2.22), odnosno (2.1),
dobija se zakon disperzije istog oblika kao i kod slobodnog elektrona, ali sa efektivhom masom
m*: 3 p2p2
E(k) = Py
Smisao uvodjenja efektivne mase sastoji se u tome da se slozeni zakoni kretanja u kristalu mogu
formalno svesti na zakone klasi¢ne fizike. Znadéi, posredstvom efektivne mase je uracunato rezul-
tujuce dejstvo periodi¢nog elektri¢nog polja kristalne resetke na jedan kvazislobodan elektron.

Zavisno od zakrivljenosti energetske povrsine, efektivna masa moze da bude negativna ili po-
zitivna (§to odgovara elektronima ili supljinama, respektivno). Ubrzanje nosioca naelektrisanja
u kristalnoj resetki odredjeno je, ne slobodnom elektronskom masom, ve¢ skupom veli¢ina (2.23)
koje se menjaju pomeranjem elektronskog stanja u prostoru talasnog vektora. Efektivna masa
elementarnih nosioca naelektrisanja je pozitivna oko sredine, a negativna pri kraju redukovanog
podrudja.

Anomalne oblasti (m* < 0) mogu da se objasne posmatraju¢i kretanje elektrona pod dej-
stvom konstantnog spoljasnjeg elektriénog polJa E. Ako je pre ukljucenja polja E njegova
energija bila jednaka nuli, posle ukljucenja E, na elektron pocinje da deluje konstantna sila
—eE, pa kvaziimpuls elektrona linearno raste sa vremenom. Svaki put kada elektron dostigne

(2.25)
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granicu Briluenove zone! k = +7/a njegov kvaziimpuls se skokovito menja u suprotni (k =
—n/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 poveca
brzinu (k' < k < m/a), odnosno ubrzava iako spoljasnja sila tezi da mu smanji brzinu (-7 /a <
k < —k'). Medjutim, u toj oblasti faznog k- prostora negativno naelektrisani elektron negativne
mase, moze da se tretira kao pozitivno naelektrisana Cestica pozitivne mase - Supljina koja se
kreée u skladu sa delovanjem polja +eE. Prema tome, vidi se da se stanje u zoni moze opisati
prisustvom kvazi€estice 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 spoljadnjem polju je suprotan od smera kretanja
elektrona. Promena predznaka naelektrisanja ne uti¢e 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. Znaci, Supljine su kvazicestice pozitivnog naelektrisanja i pozitivne
mase. Dakle, kretanje elektrona na krajevima zona moze da se posmatra i kao kretanje pozitivno
naelektrisanih supljina [1,6].

2.6 Spektri i stanja elektrona u neogranicenim kristalima

Ovde su razmotrena neka svojstva elektronskog podsistema idealnog beskonaénog kristala
sa primitivhom kubnom resetkom, kao i kristala koji se sastoji od dve podresetke (kristal tipa
NaCl). Polazi se od hamiltonijana kvazislobodnih elektrona [5,7] koji u konfiguracionom pros-
toru i harmonijskoj aproksimaciji ima oblik:

H = Z Aﬁa;aﬁ - Z W<’ﬁ+xa$aﬁ+x . (2.26)
7

A

gde su a'f i az operatori kreacije i anihilacije elektrona na ¢voru kristalne resetke 7. Velicina Az
predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na ¢voru resetke 7, a W o 5 su matri¢ni elementi
elektronskog transfera izmedju susednih ¢vorova reSetke. Ovde je pretpostavljeno da je broj
elektrona po atomu relativno mali (jedan elektron po atomu) tako da se Kulonova interak-
cija elektrona moze zanemariti. U tom slu¢aju, lako se pokazuje da je hamiltonijan (2.26)
ekvivalentan hamiltonijanu elektronskog gasa u aproksimaciji efektivne mase [1,4,5]:

+ h?k?
H:ZE,—;aiéa,—;, Ep=o—rn (2:27)
Hamiltonijan (2.26) napisan u harmonijskoj i aproksimaciji najblizih suseda ima oblik:
H = Z Anxnynza:znynzan,nyn, - Z a;’{xnynz [Wx (an”l,nynz + anx—].,Nynz) +
NyNyNz NnzNynz
+ Wy (anxny+1,n, + an,ny-l,n;) + Wz (an;nynz+l + anznynz—l)] . (228)

Svojstva posmatranog elektronskog sistema analiziraju se pomo¢u antikomutatorske Grinove
funkcije {7-12]
Gaa(t) = 0(t) ({aa(t) , ¢5(0)}), (2.29)

10blast k-prostora u granicama od —x/a do +x/a unutar kojih se energija elektrona menja kontinualno, i
zbog periodi¢nosti kristala u I Briluenovoj zoni su sadrzane sve fizicki neekvivalentne vrednosti talasnog vektora.
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koja zadovoljava jednatinu kretanja:

ih % Gaa(t) = th 6z 6(1) + O(2) ({[a.,;, H], aj,g}) . (2.30)

7Za izratunavanje komutatora [az, H| koriste se standardne fermionske komutatorske relacije:

{on, ah} = b62n, {on, an} = {af, a}} =0, (231)
tako da jednacina kretanja dobija sledeci oblik:

ih % Grm(t) = ih 6zm 6(t) + AzGra(t) —
— (e (Curtrmgneri® + Gratmynasn(0) + Wy (Grangtimn( + (232)

+ anny—l,nz;rﬁ(t)) + W, (annynz+1;ﬁt(t) + annynz—'l;fﬁ(t)>] .

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

Ganlt) = —Z / dw Gr(w) eFGi-m)=iut (2.33)

e 1 .
bam = — tk(i—m) . 6(1) = — / dw et )
5 Zz: e ; (1) =5~ e ™t (2.34)
gde je N = N,N,N, - ukupan broj elektrona u kristalu.
2.6.1 Kristal sa primitivnom kubnom resSetkom

U ovom slu¢aju uzimamo da je Az = A1 W, = Wy, = W, = W pa se nakon zamene
Furije-transformacija (2.33) i (2.34) u jednacinu kretanja (2.32) dobija:

[hw — A + 2W (cos aky + cos aky + cos ak;)] Gp(w) = ;—h ,
odakle dalje sledi: .
1 1 ] 1
Gilw) = o w—wg 21 E-E’
gde
Ep = hwp = A — 2W (cos ak; + cos aky + cos ak;) (2.35)

predstavlja zakon disperzije vezanih elektrona [5,8-11]. Zakon disperzije slabo vezanih elektrona
(degenerisan elektronski gas), kada je A = 6W, svodi se na oblik:

aky 2 aky n? ak,
Ep =4W <sm - + sin 3 + sin 2 ) . (2.36)
d : Ei
odnosno £ = 4_14_/, = Frok, + Gk, » : (2.37)
o ak aky ) ak,
Frok, = sin —5’3+S T’ Gk, 2 5
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2.6.2 Kristalna struktura sa podreSetkom

Da bi se analizirala beskonaéna kristalna struktura sa podresetkom, prvo se posmatra sastavni
motiv (beskonaéni jednodimenzioni lanac - na slici 2.3) ¢ijim se naizmeni¢nim redjanjem u sva
tri pravca ustvari dobija masivni kristal.

Aa Ab Aa Aa Ab
/4 /4 /4 /4 w
()
O-—@O—--—O—@
n= 0 1 2 N-1 N

Slika 2.3: Kristalni lanac sa podreSetkom

Analiza ovog kristalnog sistema zapotinje od standardnog elektronskog hamiltonijana [8]:

H=>Y Aafa,— ) Woafa, (2.38)
v v,

gde su a} i a, operatori kreacije i anihilacije elektrona na ¢voru kristalne resetke v. Velicina
A, predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na cvoru v, a W, .+ je energija elektronskog
transfera izmedju susednih &vorova reetke: v i v 4+ A (gde je A = *1).

Svojstva posmatranog elektronskog sistema analiziraju se pomocu antikomutatorske Grinove
funkcije [7-12]:

Gom(t) = O(1) {{an(t) , af(0)}) (2.39)
koja zadovoljava jednaginu kretanja:
ih % Grm(t) = ih 6nm 6(t) + O(2) ({lan, H], at}). (2.40)
Ubacivanjem hamiltonijana (2.38), komutator iz prethodne jednacine postaje:
Crn = an, H =) A, [an, ¢fa,] - Z;W,,,,,H [an, afa,41] - (2.41)
v v,

Koriséenjem antikomutatorskih relacija (2.31) izratunavaju se sabirci iz prethodnog izraza:

~

C, = Z A, [ana aja,,] = ZAV (at[am a,) + [ax, “j]a'/) =

= Y Ay [a} (ana, — avan) + (ana} - afa,)a,] = (2.42)

14
3" A, (—afavan + anafa,) = S A (afan + anaf) a, =Y Avbusa, -
v v v

Poznato je da 6ny »skida” sumu po v i svako v prevodi u n [7], tako da se kona¢no dobija da je
C1 = Anpay. Analognim postupkom se izracunava i Cs.

~

Cy; = Z W, 42 [Qn, ata,q)] = Z W0+ (a}[an, avsr] + [@n, atla,yy) =
v,A VA

= Z Wu,u-{-/\ [aj (anau+/\ - au+)\an) + (anaj‘ - a:an) au-}-/\] =
v,



Slobodanka Radonjié: Elektroni u perturbovanim strukturama,  diplomski rad 14

= Z Wi (267 anayis + 2anat av gy — bnranyy) = (2.43)
v,

= Z WV,V+/\ (2{aj, an}au+/\ - 6n/\au+/\) = Z Wu,u+/\6n)\au+/\ = Z Wn,n+/\an+/\ .
v,A v, A

Na osnovu izracunatih komutatora pise se:

9@)({@1, a;}) = AnG’n,m ’ O(t)<{é2’ a;‘;;}) = ZWn,n+/\Gn+/\,m ’
A
tako da jednacina kretanja (2.40) postaje:

L, d .
ih = Grm(t) = ih bum () + AnGrm — XA: Wi nt2Griam - (2.44)

Ukoliko je n parno tj. n = 2j, j = 0,1,2, ... N, tada su Gp;m = Gh, Gryrm = GLL,\’
Ap = A i Wy 4x = W. U tom slu¢aju jednacina kretanja je:

L d a . a b
ih = G3(t) = th 8 6(t) + A.G? — XA:WGH - (2.45)

Ukoliko je = neparno tj. n =25+1, 7 =0,1,2, ... N, tadasu Gp;m = G, Grirm = Gh i
Ap = Api Wy pia = W. U tom slucaju jednacina kretanja je:
d .
ih = GP(1) = ih 6nm 8(t) + DoGY — Y WGy . (2.46)
A
U beskonaénoj kristalnoj strukturi sa podresetkom uvode se sledee smene: Az — A, i
AV S AV) (aibsu dve razlicite vrste atoma od kojih je izgradjena kristalna resetka). Jednacina
kretanja za Grinove funkcije (2.32) se prema tome deli na dve jednacine kretanja za dve Grinove
funkcije, koje posle Furije-transformacija (2.33) i (2.34) dobijaju oblik:
th
hwG%(w) = o + AGG%(w) - QG%(w)(W,, cos azky + Wy cosayky + W cosa,k,) (2.47)

th

hwG%(w) =5 + AbG%(w) — 2G3(w)(W; cos agk, + Wy cosayky + W cos a.k.) (2.48)
Posto se radi o translaciono invarijantnoj kristalnoj strukturi za nalazenja zakona disperzije moze
se uzeti da su Grinove funkcije G& = G® i G = G°. Na taj natin se nalazenje zakona disperzije
svodi na resavanje sistema jednac¢ina sa dve nepoznate Grinove funkcije G* i G?, &iji polovi (u
(w, k) prostoru [12]) definisu energije elementarnih ekscitacija u posmatranom sistemu. Kako se
refenja gornjeg sistema jednalina mogu napisati kao —G, gde su Dg determinanta promenljive,
a D determinanta sistema, uslov za nalazenje polova Grinovih funkcija se svodi na izracunavanje
nula determinante gorgnjeg sistema jednagina:

b — A 2(Wy cos apkz+
¢ +Wy cos ayky + W, cosa.k.)
D= =0 (2.49)
2(Wy cos agkz+
hw — Ay

+Wy cosayky + W, cos a k)

Razvijeni oblik determinante (uz smenu E = hw) je kvadratna jednacina oblika:

2
E? - E(Aa + Ab) + A Ay -4 ( Z W; cos a;k,-) =0, (2.50)

i=x?g’z
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¢ija su reSenja:

2
A+ 0 1 2
E = —5 + 3 (Ag — Ap)? + 16 (Z Wi cos a,'ki) . (2.51)

i=1

A . .
Uvodjenjem novog parametra 6 = A_b’ zakon disperzije postaje:

2
a1 >
E=(01+ 9)%— + 3 (1-6)2A2+16 (Z W; cos a;k,-) . (2.52)

=1

A

&
Lou

10¢

(=)

v

k,[n/a]

Slika 2.4: Zakon disperzije elektrona kristala tipa NaCl

Na slici 2.4 predstavljen je zakon disperzije elektrona u beskona¢nom kristalu sa podresetkom
za ky = ky =0, A, = 6W i 8 = 0.5, pri cemu je uzeto da je W, = W, = W, = W. Energetska
zona kristalne strukture sa podresetkom je kontinualna, kao kod kristala sa primitivnom kubnom
resetkom, ali se cepa na dve podzone dozvoljenih elektronskih stanja, medjusobno razdvojene
zabranjenom zonom. Karakteristi¢ne redukovane energije (£ = W) za ovaj sistem izraCunate
su iz jednagine (2.52) uzimajuéi ky = ky = 01 k; =022 Egpn i Egm, kao i k, = 7 22 Eqpr 1 Egme.
Na taj nalin se dobija:

gde su &(4/4)m minimalne i £4/4)p maksimalne redukovane energije donje d i gornje g dozvoljene
energetske zone. Stoga je Sirina zabranjene energetske zone:

Er = Egm — Eamr = 5.00 . (2.54)
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3 Elektroni u tankim filmovima

Primenjujui isti metod i postupak izra¢unavanja kao kod neogranicenih kristalnih sistema
ovde ée biti izraéunat zakon disperzije u kristalnim film-strukturama. Za razliku od idealnih
beskonaénih struktura, realni kristali ne poseduju osobinu translacione invarijantnosti. Posto-
janje izvesnih grani¢nih uslova, jedan je od uzroka narusenja simetrije [2,3]. Sistemi koji imaju
dve paralelne grani¢ne povrdine nazivaju se filmovima. Posmatra se idealni tanki film (kubne kao
i kristalne strukture sa podreSetkom), nalinjen na substratu nekim tehni¢ko-tehnoloskim pos-
tupkom (naparavanjem, spaterovanjem i sl.). Pojam idealni film koristi se u smislu nenarusenja
kristalne strukture (bez prisustva defekata, primesaisl.), a ne u smislu prostorne neogranicenosti
(slika 3.1).

ZA
A(l
Lk .. (1+€) L N
W(l+w,) A
- - - - nZ:Nz-l
v A
a . —-————] _____ . e nz?Nz_z
*A
w
e ———— - n=2
w
- - A . . nzzl
W(1+w,)
0 A(l+€) 3</y n=0

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

3.1 Perturbovana film-struktura sa primitivnom kubnom reSetkom

Hamiltonijan vezanih elektrona u tankim kristalnim filmovima se formira polazeci od ,balkov-
skog” hamiltonijana (2.26), odnosno (2.28), koji u aproksimaciji najblizih suseda ima razvijeni
oblik [8-11]:

= 3 + - Ry
H = Anxnynzanxnynz Ungnyn; Z a"z”y”z X
nznyn; NaNynz
X (annynz;nx+l,nynz Anz+1myn, + annynz? nz—1l,nyn: anz_l’”ynl-l- (3’1)

+ annyn,;nxny+1,nz anzny+1,nz + Wn,nynz;n,ng—l,nz an;ny-l,nz +

+ Wn,nyn,;nznynz+1 Anznynz+1 + annynz;nxnynz—l anxnyn,—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, gde je N, € [2, 20] kod ultratankih filmova. Indeksi ns i ny, koji
odredjuju polozaj atoma u svakom sloju mogu imati proizvoljne celobrojne vrednosti (prakti¢no,
od —oo, do +00).

Razmatra se analiti¢ki resiv slu¢aj koji odgovara film-strukturi koja je ,isetena” iz beskonac-
ne. Zbog postojanja granica filma i zbog izmenjenih uslova na tim granicama energija elektrona

je sledeéeg oblika [8]:



Slobodanka Radonjié: Elektroni u perturbovanim strukturama,  diplomski rad 17

Apgngn, =0 za n,<0in, >N, ,
Aningn, = A za 0<n,<N,,

An,nyO = An,nyNz = A(l + 5) )

(3.2)

a matri¢ni elementi elektronskog preskoka sa sloja na sloj su:

pri ¢emu je za svaki sloj

Wn_-,nyO;nznynz =0 za n, <0,
ann,,Nz;nxnynz =0 za n; > Nz ,
annynz;nxny,nz.ﬂ =W =za 0<n,<N,-1,
Wn,nynz;nxny,nz—l =W za 1<n,<N,,

(3.3)

Wn;nyO;n_-,ny,l = annyNz—l;nzny,Nz = W(]- + w) 5

annynz;nz:tl,nynz = annynz;nxﬂyil,nz =W ) (34)

gde je W - konstanta elektronskog transfera idealnog kristala.
Elektronski hamiltonijan tankih kristalnih filmova se sada pise u obliku:

H=H, +H,, (3.5)

gde se H, odnosi na unutrasnjost filma i ima isti oblik kao hamiltonijan beskonacnog kristala,
dok H, izrazava uticaj prisustva granica film-strukture:

3.1.1

H.

N:-1
+
Z Z Cmemym, [A Amemym, — 44 (am;-l-l,mymz + amx—l,mymz+

MzMy mz=1

Am my+1,m, + Amzmy—1,m, + Amemym:+1 + am;mymz-—l) ] 3

Z {a';zmyo [(]‘ + E)A a’mzmyo - W(]' + w) amxmyl] + (3'6)
Mzmy
a’:l;myN; [(1 + g)A amzmyNz - W(]' + w) amxmyNz—l] -

+
Waf, .0 (@ma+1my0 + @me—1,my0 + Gmomy+1,0 + Umymy—1,0) =

+
Wamz-myN; (am1+1ymyNz + a’mz"lymyNz + amxmy+lyNz + am:cmy-lyNz)} M

Jednaéine kretanja

Pomoéu tako prethodno definisanog hamiltonijana, najpre se izratunavaju jednocesticne an-
tikomutatorske Grinove funkcije:

anngnz;mxmymz(t) = 0O(t) ( {anxnynz(t)’ artxmymz(o) } ) (3.7)

koje odredjuju ravnotezna svojstva elektrona u tankim kristalnim filmovima. Elektronske Gri-
nove funkcije se mogu izraéunati mikroteorijskom procedurom na slican nacin kao sto je uradjeno
u prethodnoj glavi, s tim §to se ovde zbog ograni¢enosti strukture uvodi delimi¢na prostorna
Furije transformacija?:

o
1 . .
Gn;nyn,;fﬁ(t) = NN, Zk: / dw et[kxaz(nx—mz)+kga,,(ny-—my)] e_Wthz;m,(kx,ky;w) ;
kzky oo
1 .
nomeOnom . = ilkzaz(ne—mz)tkyay(ny—my)] .
6 zMx Yy y6nz z N:L‘Ny & € 6nzmz b (3 8)
zky

2Prostorna Furije-transformacija mora biti delimi¢na (n,nyn,) — (ks,ky,n.) jer je posmatrani sistem
ograni¢en duZ z-pravca.
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(n, = 0,1,2, ... N, i a; = ay = a), te zamenom gornjih transformacija u jednacinu kretanja
(2.32) dobija se sistem jednaina [8-11]:

(Q—E)G0+(1+w)G1 = Ko

(1+w)Go+ e G1+ G Ky
G1+QGz+G3 = IC2

an—l + Q GTLz + an+1 = K:nz (3'9)

GN,-3+0GN,—2+ GN,-1 = Kn,—2
GN,-2+0GN,.1+(1+w)Gn, = Kn,-1
(1+w)Gn,-1+(e—€¢)Gn, = Kn,

gde su uvedene oznake:

A
0= h% - W + 2 (cos ak, + cos aky) ; (3.10)
ih
an;mz(kx, kyaw) = an ’ )an - Wénz,mz

(indeks m, je ,parazitski”, pa je ovde izbacen).

Ovaj sistem diferencnih algebarskih jednaina sadrzi N, 4+ 1 nepoznatih Grinovih funkcija:
Go, G1, Go, ... Gn,. Na osnovu opstih algebarskih stavova, jasno je da se nepoznate mogu
izraziti kao:

D»
Gn, = z

==, 3.11
Do (3.11)

gde D,,, predstavlja odgovarajuéu ,zamensku” determinantu, a Dy,4; - determinantu sistema.
U cilju osnovnog zadatka ovog istrazivanja, a to je odredjivanje elektronskih energija, pot-
rebni su nam polovi Grinovih funkcija, koji se dobijaju kada iste teZe beskonacnosti, sto znaci

da mora biti:
Dn,+1 =0. (3.12)

Dn,+1(0) predstavlja determinantu sistema i moZe da se napiSe u razvijenom obliku:
Dn,+1(0) = 02 CN,-1 — 20CN,—2 + CN,-3 , (3.13)
gde je Cy, karakteristi¢ni Cebisevljev polinom druge vrste [11].

3.1.2 Zakon disperzije

Uporedjujuéi gornju determinantu sa Cebisevljevim polinomima vidi se da je:

sin(N; + 2
DN, +1(0) = Cn,41(¢) = __(_3___,_2£ ; 0=2cos(. (3.14)
sin
Iz uslova (3.11), tj. za Cn,+1 = 0, dobija se:
Ch=—t—: p=1,23,...,N.+1, (3.15)

N, +2’

a na osnovu ovoga i jednacine (3.9) sledi:

hw, = A - 2W (cos ak; + cosaky, — cos(y) , (3.16)
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gde je cos(, = —cosak,(v), v=N+2-p, a

V .
N, +2’

kz(u):% v=1,23, ..., N, +1. (3.17)

Zamenom ovih relacija u (3.14) i uzimajuéi u obzir da je Ep(v) =fhw, i A =6W, sledi:

Ex(v)

&) = —0 Fraky, + G, (V) (3.18)
kr . 50k .
Fksek, = sin® a—2— + sin® %—1 ; Gr.(v) = sin® ———ak;(y) .

Izraz (3.17) predstavlja zakon disperzije slabo vezanih elektrona u filmu (grafi¢ki je prikazan na
slici 3.2) i ima istu formu kao izraz (2.37) dobijen za idealne neogranicene strukture, s razlikom
§to je tamo k, prakti¢no kontinualno promenljivo (u intervalu [0, 7 /a])? kao $to su k; i ky, a
ovde je diskretno - dato izrazom (3.16).

Pored toga, uotava se da je:

. . . T 1
kmnl::km"l::0; km"lz — 0’ -1
r Yy z a A&_+2 > (3 9)
posto je u pitanju tanak film, odnosno: N, < (Ng, Ny) i
T ™ N,+1 =
kmaz — kmaI - kmax____ — . .
: ; B (3.20)

Izmedju minimalne i maksimalne vrednosti za k., pa prema tome i za &z, postoji jos N, — 1-a
diskretna vrednost.
% A
3

\

\

—
7

jkx &

Slika 3.2: Zakon disperzije elektrona u filmu sa primitivnom kubnom resetkom

NP memmmsem ==

Na slici je predstavljen energetski spektar elektrona u petoslojnom kristalnom filmu sa pri-
mitivnom kubnom resetkom. Vidi se da je energetska zona u kristalnom filmu izrazito diskretna
(broj diskretnih energetskih stanja je jednak broju slojeva filma) i uZa od energetske zome

3Posmatra se samo ,desna” polovinu spektra (k; > 0, j = z,y, z) znajuéi da je on ogledalski simetri¢an.
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beskonaénog kristala (koja je predstavljena isprkidanim linijama). U skladu sa tim, sledi za-

klju¢ak da elektronski spektar u tankom filmu poseduje dva energetska gepa, donji [ i gornji
h:

. . 1 T

l = gm‘m. _ gmzn —

f b 4 <NZ +2

(indeks f oznacava film, a b beskonatnu strukturu). Vidi se da veli¢ine gepova naglo opadaju

sa debljinom filma (kvadratna zavisnost). To znaci da je njihova prakti¢na egzistencija vezana

samo za ultratanke (nano) strukture.

2
) = £ - EP = h (3.21)

3.2 Perturbovana kristalna film-struktura sa podresetkom

Na osnovu prethodnog modela filma formiran je model kristalne film-strukture sa pod-
resetkom - tipa NaCl. Sliénim postupkom izraunavanja kao za odgovarajucu beskonacnu
kristalnu strukturu, ali uz primenu granicnih uslova iz prethodnog poglavlja dobijen je zakon
disperzije elektrona u filmu sa podresetkom.

Kao i u prethodnom slu¢aju, narusavanje translacione simetrije duz jednog privilegovanog
pravca se uvodi preko indeksa n, koji mozZe poprimati vrednosti n, = 0,1,2, ... N,, gde
N, € [2,20]. Dimenzije filma su takve da je on u XY ravnima beskonalan, a u 2 pravcima ima
konaénu debljinu (L). Znagi da ovaj film poseduje dve beskonatne graniéne povrsine paralelne
XY ravnimaito za: z =01 z = L (slika 3.3).

Z &
AN
£ w J n,=N,
w n,=N.-1
w n,=N,-2
- — - w___ | N3
1
w l n=
w1 | -
w_ | n= ,
0 n= K%%

Slika 3.3: Presek modela kristalne film-strukture tipa NaCl

Na ovoj slici je sematski prikazan model kristalne film-strukture sa podresetkom. Veli¢ina A®
predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na ¢voru vrste a - beli krugovi, dok je Ab energija
elektrona na &voru vrste b - crni krugovi.

S obzirom da je tema ovog diplomskog rada posmatranje i analiza modela koji u §to vecoj meri
odgovaraju realnim kristalima uzimaju se u obzir perturbacije na granicama filma. Perturbovane

su energije elektrona lokalizovanog na &voru 7 (n, =0,N,): egﬁ’\,z i elektronski transfer izmedju

susednih évorova koji se nalaze u povrsinskim slojevima, na granici: wg; ~.- Prema tome se moze
z
napisati:
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Woomo1 = WP = Wo(1+wi/ "2, + wiloon )
a a/bga/b b/a cafb
Woomar = WP =W, (1+ wil*8/ + w6l ), (3.22)

Az/b — Aa/b(1 + gg/bagf,fz + 5%:6%:1;;) .

U skladu sa gore navedenim hamiltonijan posmatrane strukture je oblika:

N
— + a/b
H = Z LV_:a'mIm,,mz [Az/ Amymym,

MgMmy M2

afb a/b
- WI/ (am.‘t‘l"lvmgmz + a’mx“lymymz) - Wy/ (amrmy‘*'lymz + a’mzmy—‘lymz) -

- w.(1+ wllP612 4 e 6le,.) Gmamy a1 (3.23)

- W, (1 + wg/bagﬁ’z + w?‘{:‘s;lv/,b_l,nz) am,my,mﬁl] .

Zbog ogranicenosti sistema moguce je uvesti samo delimi¢nu Furije transformaciju (duz z i
y pravca) [9,10], nakon koje se dobijaju dva sistema jednacina za 2(N, + 1) Grinovih funkcija.
Prvi set: (G, GS, G3, ..., G¥, -1 G?V,) odgovara nizu atoma kada on pocinje sa atomom a
vrste u prvom XY-sloju (n, = 0), dok u drugom setu: (GE, G3, G5, ..., GII)V,—-I’ G%,) prvi sloj
potinje atomom b vrste. S obzirom da je film-struktura, koja se posmatra, izdvojena i izvan nje
ni¢eg nema, vazi i Gﬁéb =0za N, <n,<0.

Prvi set jednaéina ima sledeéi oblik:

h
hng;mz = %;68;mz + Aa(l + gS)GS;mZ - Wz(l + wS)Gli;mz -
—  2(Wjcos agk, + Wy cos aylcy)G?,;mz ,
h
MG, = 500, + A G, = Wl 4 0§)Goim, = WG, -

— (W, cos azkz + Wy cos ayky)Glm,

ih
hwG;j;mz = 5;621;"1: +A* ;j:mz - Wz(ng—‘l;mz + G%j""‘l;mz) -
—  2(Wjcos azks + Wy cos ayky)GgJ-;mz , (3.24)
ih
hoGhjptim, = 27531’+1:mz + APGY iy 1ims — We(Gojym, + Ghjtaim.) ~

—  2W,cos azks + Wy cos ayky)G3j11m, »

th
hwG?Vz—l;mz = é;r‘a?vz_hmz + AaG?\’z—l;mz - WZG?V:‘-2§mz - Wz(l + w?\/, )G?Vﬁmz -
—  2(W;cos azgks + Wy cos ayis:y)Gf,i\,z_l;mz ,
ih
hoGl,im, = 5;5%/,;1;1, + A1+ €, )G, im, — We(1 + w0k, )G, - 15m, ~

~ AW, cos agks + Wy cos ayky )G, im, -
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Drugi set jednalina moZe se predstaviti u slede¢em obliku:

th

hngj;mz = 2_Wégj;mz + Aa(l + 5868,nz)ng;mz - WZng—l;mz -
- Wz(l + wg(sg,nz + w?vz67Vz~l,nz)ng+l;mz -
— 2(Wgcosagk, + Wy cos a,,ky)ng;mz ,
(3.25)
th
hngj+l;mz = E{‘-égj"'l;mz + Ab(l + 8?vzé‘?vzy'"'z )ng+l;mz -

- Wz(l + wgéll),nz + w}vaé]sz,nz)ng;mz - WZng—f-Z;mz -
— 2(Wgcosazks + Wy cosayky)G3i1.m, ;
j = 0,1,2 ..., N, /2.

Prvi i drugi set jednagina su medjusobno ekvivalentni ukoliko se uvede smena a « b. Opsti
oblik jednog od setova (drugog) je tada:

b th b b
hwG?j;mz = 562_]';"12 + A (1 + 50‘58,n,)ng;m, -
b b
- WZG;j—l;mz - Wz(l + w()ég,n, + w?\fzéN,—l,nz) ;j+1;mz -

- 2G;j;mz(Wz‘ cos azky + Wy cosayky) ,

(3.26)
a ih a a a a a
hwG2j+1;mz = 2_7(-62.7"1'1;7“2 +A4A (1 + €N26Nzynz)G2j+1§mz -
- WZ(I + w(b)(s(ll,nz + w?Vzﬁ}IVz,nz)ng;mz - WZG%j-}-Z;mz -
— 2G§j+1;mz(Wz cos azky + Wy cosayky) .
Zbog konciznijeg zapisa uvode se sledece oznake:
hw A® Wy cosazk, + W, cosayk
— - =92 z y Y™y . .
0 W, WL R W, ; (3.27)
a/b _ ﬁ 67‘1{?’”: . 0 - éﬁ
tako da sada prvi set jednatina dobija slede¢u formu (uopsten oblik):
At L
ng—l;m, + (9 - “I,‘V—eoég,n,) gj;mz +
z
+ (1 + ’U)Sé&nz + w?Vzég\’,—l,nz) ng-l-l;mz + RG%j;mz = gj;mz ’
Aa
(1 + wgtsg»nz + w?vzé?vzynz> g’.7.37774 + [Q + W (1 - 0 - 06?\]16?\'““:)] ng‘i"l;mz + (3'28)
z
+ng+2;mz +R ng+1;mz = ’ng+1;mz :

a drugi set je:
Al
ng—l;m, + [9 + —VV—Z (1 -0- 08863.7?-:)] Gg.i;mz +
+ (1 + wgég,ﬂz + wjavzé?vz-l,nz) ng'l'l;mz + RG%j?"‘z = ,ng;mz ?
a a A® a ga a
(1 + w861,nz + w?VzﬁNz,nl) ng;mz + (Q - W(‘:NZ(SN::"‘) 2j+1;mz + (3-29)
z

b b _ a
+G3jt2m, T B Gojpim, = Kijpiym, -
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U cilju resavanja osnovnog zadatka ovog rada - odredjivanje energije elektrona, potrebno je
naéi polove Grinovih funkcija, ¢iji realni delovi predstavljaju energije elementarnih ekscitacija
sistema. Kako se refenja sistema jednalina mogu predstaviti u obliku G = Dg/D (gde je Dg
odgovarajuéa zamenska determinanta), uslov polova se svodi na D = 0. Determinanta sistema
se moze izraziti u konciznoj formi:

Al R
RN:+1 D N.+1 2(Nz+1)

pri Cemu je: ’fiNz_H =R- -sz+1, dok sz+1 predstavlja jedini¢nu matricu, a:

o— G-el 1+ wg o ... 0 0 0
1+w§ et+f-(1-6) 1 0 0 0
0 1 0 (4] 4] 0
Din,y1 =
o . .
0 0 0 ..  e+p-(1-0) 1 0
0 0 0o ... 1 ) 1+ wh
b a° T get
0 0 0 0 1+wN‘ Q+W,(1_0_05N,) Ny+1
o+ Hr(1-6-06cf) 1+uf 0 .0 0 0
1+ wd ) 1 ... 0 0 0
0 1 e+ f-(1-0) ... 0 0 0
Din,y1 =
0 0 0 e e 1 0
0 0 0 1 e+ f-(1-6)  1+wg,
Aﬂ
0 0 0 ... 0 14w, o= fret, v, 41

Na osnovu uproséenog modela, parametri na grani¢nim povrsinama i u graniénim slojevima
treba da budu medjusobno priblizno isti, tj.

b a .,

a b _ . a  __ — . . ~ o =
€0 =€ =¢€0; EN,=EN,=EN,; W RN wo; Wy, X Wy, = WN, .

wg

Preuredjivanjem sistema jednagina za nepoznate Grinove funkcije, prvo ¢e biti navedene jed-
nadine za G°® funkcije, a zatim za G® funkcije. Vrste i kolone u determinanti sistema e tada
zameniti svoja mesta, pa se dobija:

D= AN.41 CN.41 (3.31)
CN,+1 Bn,+1 2AN.+1)
gde su:
o—- %eo 0 0 0 0 0
0 e 0O .. 0 0 0
0 0 o ) 0
AN, +1
0 0 0 I3 0
0 0 0 0 o 0
A
0 ) N L
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e+ - (1- 6 —fe0) ] 0 0 0 0
0 e+w-(1-6) 0 0 0 0
] 0 ) 0 0 0
BN;+1 = . .
0 0 0 e 0 0
0 0 0 .. 0 o+ (1-9) 0
B q1_g-
] 0 0 ] 0 e+ wr(1-6-06en,) | )
R 1+we O 0 0 0
14 wo R 1 0 0 0
0 1 R 0 0 0
Cn.41 =
) 0 0 R 1 0
0 o 0 1 R 1+ wn,
0 0 0 0 1+ wn, R No+1

U opétem slucaju uslov D = 0 nije analiticki resiv pa se mora pribeéi metodama numericke
analize. Na primer, moze se uzeti jedna odredjena vrednost parametra 0 kao konstantna, dok
se menja debljina filma (komplikovanost ra¢una i mogucnosti naseg hardvera dozvoljavaju samo
ovaj interval vrednosti za broj slojeva N, +1 € [3,13]).Iz takve analize dolazi se do zakljucka da
je elektronski energetski spektar diskretan sa maksimalno moguéim brojem stanja duplo vecim
od broja slojeva u tom tankom filmu.

Minimalna (&;/p,, ) i maksimalna (€1/hypy) Tedukovana energija donje (1) i gornje (h) energetske
zone i debljina zabranjene zone () strogo zavise od debljine filma. Velicine donjeg i gornjeg
energetskog gepa se smanjuju sa poveéanjem broja slojeva N, u filmu, $to je bio slu¢aj i kod
jednoatomskog* filma. Egzistencija zabranjene zone kao i veli¢ina gepova vezana je iskljucivo za
ultratanke strukture.

Kao i kod jednoatomskog filma [8], elektronski energetski spektar zavisi od perturbacionih
parametara. Poveanjem energije elektrona lokalizovnih na povrsinskim slojevima ceo spek-
tar se pomera ka visim energijama, dok se povelanjem energije elektronskog transfera izmedju
povrsinskih slojeva ceo spektar siri. Na taj nacin neka od elektronskih stanja mogu da izadju
van najvise i/ili najnize balkovske energetske zone, kao i da se nadju u zabranjenoj zoni idealnog
kristala.

Kao primer za to, za date vrednosti parametara wo = 0.6;wn, = —0.6;0=05i¢en, =—-0.5
(kaoiza 8 =05,ik; =k, =0, A% = 6W.), pojavljuju se &etiri lokalizovana stanja (dva u
zabranjenoj zoni, jedno u donjem energetskom gepu i jedno u gornjem). U tabeli 1 je prikazana
zavisnost ovih stanja od debljine filma. Isto tako, za odredjene vrednosti parametara, na pr.
wo = wy, = 11i¢go = en, = 0.5, postoje dva lokalizovana stanja, oba u gornjem energetskom
gepu i njihov polozaj takodje zavisi od debljine filma. Za veée vrednosti debljine filma, ta dva
stanja se stapaju u jedno, to je i pokazano na slici 3.4.

Sirina zabranjene energetske zone zavisi od vrednosti perturbacionih energetskih parametara.
Kad se vrednost perturbacionog parametra elektronskog transfera smanjuje, sirina zabranjenog
energetskog gepa se povecava. Ukoliko u filmu nema perturbacije energije elektrona lokalizovanog
na ¢voru (na povrsi duz z pravca) € = 0, onda je irina zabranjenog energetskog gepa maksimalna
i to je pokazano na slici 3.5.

*Ovde se pod pojmom jednoatomski podrazumeva, zapravo, kristalna film-struktura sa primitivnom resetkom.
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Slika 3.4: Polozaj lokalizovanih stanja
u funkciji debljine filma

Slika 3.5: Sirina zabranjene
energetske zone
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[+i] & | & [ & [ & |
3 -2.018 2.653 6.176 11.8100
4 -2.032 2.693 6.166 11.8450
5 -2.035 2.698 6.164 11.8490
6 -2.036 2.699 6.164 11.8496
7 -2.036 2.699 6.164 11.8496
8 -2.036 2.699 6.164 11.8497
9 -2.036 2.699 6.164 11.8497
10 -2.036 2.699 6.164 11.8497
11 -2.036 2.699 6.164 11.8497
12 -2.036 2.699 6.164 11.8497
13 -2.036 2.699 6.164 11.8497
Tabela 1: Karakteristi¢ne energije u perturbovanom filmu sa podresetkom
\ %’ A
65 1
‘ 60 1
55 1
' 50 -
- I T I I I 45 - w=-l
1 w=-05
) w=0
L] 4 w=0.5
35 - w=l
30 4
25 1
' % 20 1 _
2 |4 ' (Ii ' IB ' 1l0 112 1'4 Nz 10 05 00 05 10 8
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4 Zakljjuéak

Koriséenjem rezultata dobijenih analizom energetskih spektara elektrona u idealnim beskona-
¢nim kristalnim strukturama (kristal sa primitivnom kubnom resetkom i kristal sa podresetkom),
kao i film-strukture, vréeno je ispitivanje perturbovanih film-struktura sa podresetkom. Vazniji
rezultati do kojih se doSlo ukazuju na potvrdu veé postignutih rezultata i otkrivanje novih.
Potvrdjena su sledeca ocekivanja.

1. Kristali sa primitivnom kubnom reSetkom imaju kontinualni energetski spektar §to vazi i
za kristalne strukture sa podresetkom, s tom razlikom sto kod njih postoji i cepanje spektra
na dve dozvoljene zone odvojene jednom zabranjenom. Energetske zone kod film-struktura
su izrazito diskretne i uZe nego kod masivnih uzoraka. Broj diskretnih energetskih stanja
je kod filma sa primitivnom kubnom resetkom jednak broju slojeva. Kod film-strukture sa
podresetkom taj broj je dvostruko vedi, posto se energetski spektar cepa na dve podzone.

2. Poredjenjem beskonacnih i film-struktura uocava se osnovna razlika koja se javlja kao posle-
dica ogranicenosti filmova - postojanje energetskih gepova samo u elektronskom spektru
filmova. Veli¢ine gepova opadaju sa povecanjem debljine filma, sto znati da egzistiraju
samo u ultratankim kristalnim strukturama. U filmu sa podresetkom javljaju se &etiri
energetska gepa (dva donja i dva gornja), zabranjena zona je veéa, a Fermijev nivo nizi.

3. Sirina zabranjene zone se menja promenom debljine filma, a samim tim se menjaju trans-
portne i druge relevantne fizi¢ke osobine ovih sistema.

Dobijeni novi rezultati, vezani isklju¢ivo za postojanje perturbacija na granicama posma-
tranih sistema, mogu se sistematizovati u sledece zakljucke.

1. Sirina zabranjene zone zavisi od vrednosti energetskih perturbacionih parametara. Kada
se smanjuje perturbacija elektronskog transfera izmedju povrsinskih i njima susednih slo-
jeva, sirina zabranjene zone se poveéava. Sirina zabranjene zone ima maksimalnu vrednost
ukoliko ne postoji relativna promena energije lokalizovane na évorovima povrsinskih slo-
jeva.

2. U ovim strukturama pojavljuju se lokalizovana stanja. Ova stanja su u literaturi poznata
kao Tamovska stanja i imaju znacajan uticaj na karakteristike sistema kod kojih se javljaju.
Izbor perturbacionih parametara uti¢e na raspored ovih lokalizovanih stanja, a samim tim
i na osobine sistema.

Potrebno je jo$ jednom istaci da se pogodnim izborom perturbacionih parametara mogu
menjati najvaZnije osobine materijala: superprovodnost (vezana za pojavu, raspored i Sirinu
energetskih gepova), opticke osobine (pojava i raspodela lokalizovanih stanja), povrsinski efekti
i druge fizicke karakteristike.
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