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1. UVOD

U teorijskoj fizici ¢vrstog stanja najceSce se analiziraju idealne kristalne strukture
koje su prostorno homogene i translaciono invarijantne.
Naravno, ovakve strukture u realnosti ne egzistiraju. Kristali imaju grani¢ne povrsine na
kojima dolazi do specificnih efekata i fizickih fenomena bitnih za praktiénu primenu.
Usled postojanja granicnih povrsina, kaze se da je kod ovih struktura naruSena
translaciona simetrija. Na naruSenje simetrije uticu i necistoe (primese, defekti,
vakancije).
Da bi se dobile strukture sa izraZzenim Zeljenim efektima koristi se moderna tehnologija za
njihovo sintetizovanje. Nacin sinteze velikim delom se odreduje teorijskim modelima.
U tom cilju, osnovno je da se ispitaju fononska stanja u strukturama sa naruSenom
translacionom simetrijom.
Zasto se ispituju bas fononi?
Fononi su osnovna pobudenja u kristalu i, bez obzira o kom se tipu elementarnih
eksitacija, kao glavnim nosiocima mehanizama koji omogucavaju odredene efekte, radi,
oni su uvek prisutni kao podsistem. Zatim, fononi odreduju termodinamicko ponasanje
kristala, elektricne, magnetne i superprovodne osobine. Zato je korisno da se prvo oni
ispitaju.
Kao eksperimentalne metode ispitivanja fononskih stanja koriste se neelasticna rasejanja
fotona i neutrona na kristalima. Tako se najbolje odreduju disperzione relacije za fonone,
tj). zavisnost frekvencija od talasnog vektora.
Teorijski, ovaj problem se moZe reSavati pomoc¢u Hajzenbergovih jednacina kretanja,
metodom perturbacija, metodom Grinovih funkcija i sl.
Konkretno, u ovom radu cilj je ustanoviti kod kakvih kristalnih struktura se moze
ocekivati visokotemperaturna superprovodnost. U tom cilju ispituju se tanki deformisani
filmovi, tj. uticaj grani¢nih povrsina i deformacije duz jednog pravca.
Deformacija se postiZze spaterovanjem stranih atoma u osnovnu matricu. Ideja je da se
odredenom distribucijom masa stvori takva deformacija koja de rezultirati viSom
kriticnom superprovodnom temperaturom.
U drugoj glavi obradeni su jednodimenzioni i trodimenzioni fononski sistemi za idealne
strukture, a dato je i poglavlje o oscilovanje Zice.
U treoj glavi dati su rezultati ispitivanja za tanke filmove, a zatim su obradeni
deformisani filmovi za simetrican slucaj spaterovanja. Dobijen je zakon disperzije fonona i
izraz za fononska stanja u deformisanom filmu. Na osnovu toga odredene su aktivacione
temperature, tj. temperature do kojih se ovi filmovi ponasaju kao "zamrznute" strukture.
Posto se pri matematickoj analizi ovog problema preslo na kontinualnu aproksimaciju,
postojala je sumnja da su dobijeni rezultati posledica te aproksimacije, a ne fizicka
objektivnost. Zato su testirane odredene strukture (troslojna, petoslojna, sedmoslojna,
devetoslojna) za diskretan slucaj i izvrSeno uporedivanje rezultata, Sto je prikazano
tabelarno.
U cetvrtoj glavi dati su zakljucci, a na kraju je navedena literatura.
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2. OSCILOVANIJE KRISTALNE RESETKE

Fizicki procesi u kristalu povezani su sa toplotnim kretanjem (oscilovanjem) atoma
oko svojih idealnih ravnoteznih polozaja.
Energija vibracije resetke (elasticnog talasa) je kvantovana. Kvant energije nekog
elasticnog talasa naziva se fomnon.
Pojam fonona uvodi se prilikom kvantnomehani¢kih analiza linearnog harmonijskog
oscilatora.
Energija linearnog harmonijskog oscilatora je:

1)]
= + —
E, (n 5 ®
gde su:

o - frekvencija oscilovanja
n - glavni kvantni broj n=(0,1,2,..)

Razlika energije pri prelasku iz stanja n u stanje n+1 je:

AE=E ,,-E, =ho
Ovaj najmanji kvant pobudenja, energije i, zove se fonon.
Atomi kristalne resetke osciluju oko svojih ravnoteznih polozaja, pa se kristal moze
posmatrati kao sistem vezanih oscilatora. Pri tome, atom trpi uticaj ostalih atoma koji ga
okruzuju, a istovremeno i sam uti¢e na njihovo oscilovanje. Zato, kad se govori o
kristalima, fononi se ne mogu tretirati kao pobudenja individualnih atoma u Kristalu, ve¢
kao kolektivna pobudenja celog kristala.

2.1 Oscilovanje Zice

Sve moguce oscilacije medusobno spregnutih atoma mogu se predstaviti kao skup
interagujucih elasticnih talasa razlicitih talasnih duZina (frekvencija, energija,...) koji se
prostiru u celoj zapremini kristala. Posto je kristal ograniCenih dimenzija, na datoj
temperaturi uspostavie se stanje stacionarnih oscilacija koje predstavlja superpoziciju
harmonijskih ravnih talasa - stojeci talas.

Posmatra se oscilovanje tanke, sasvim elasticne Zice, duZine 1, &ija je teZina zanemarljiva u
odnosu na elasticne sile.

Neka je Zica ucvrséena na svojim krajevima.

Ako se Zica izvede iz ravnoteZnog poloZaja u pravcu normalnom na pravac Zice u
nedeformisanom stanju, ona ée poceti da vrsi transverzalne oscilacije.

Diferencijalna jednacina transverzalnih oscilacija glasi:

du_Pou
ot* pox?
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gde su:
P - normalni napon
p - linearna gustina Zice
Ova jednaéina odreduje elongaciju Zice kao funkciju poloZaja i vremena:

u=u (x,t)

Ako se Zica izvede iz ravnoteZnog poloZaja u pravcu Zce, ona pocinje da vrsi
longitudinalne oscilacije. Diferencijalna jednacina longitudinalnih oscilacija je:

ou_EZu
ot p ox°

gde je E - Jangov modul elasti¢nosti.
Vidi se da diferencijalne jednacine transverzalnih i longitudinalnih oscilacija imaju isti
oblik:

ou_ 204 2.1
ot - % 1)

gde je za transverzalne oscilacije:

P
Ct: -
P

a za longitudinalne:

¢ = [—
P

Sad treba nadi reSenje jednacine (2.1) na osnovu pocetnih i granicnih uslova.
Pocetni uslovi su:

u(x,0) = f(x) u’(x,0) = g(x)
Granicni uslovi su:
u(0t) =u(lt) =0
Resenje u = u(x,t) moze da se trazi metodom razdvajanja promenljivih:

u(x,t) = T()X(x)
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Zamenom u (2.1) dobija se:

1 &T 14X
2 s=o 2 =K
c’T dt* X dx
tj. dve jednacine:
2 2
ﬂf— Kc’T=0; d—>5-1<x 0
dt dx®

Posto resenja moraju biti periodi¢na stavlja se K = - k< 0i dobija:

d’T T CPT= 0, d?X

+k*X =0
a2 dx?

Opsti integral druge jednacine koji zadovoljava granic¢ne uslove je:

X:clsin$x

a prve:
T=C;sinw,t+C,cosm,t

gde su:
o, =kc= n% n=1, 2,3,...

Odgovarajudi partikularni integral za odredeno n glasi:
u,=X-T
Sto se moze napisati i u obliku:

u, = sin nl—nx(An sinw,t + B, coswt)
Zbir svih partikularnih integrala za sve vrednosti n predstavlja opste resSenje:

u(x,t)= > sin n—lnx(An sinw,t+ B, cosw,t) (2.2)
n=1

Amplitude A, i B odreduju se iz pocetnih uslova i glase:

1
A, = 2 in 2Tx dx
lo, o 1

2 l
=7 Jf(x) sm—xdx
0
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gde su: f(x), g(x) - unapred date funkcije

Relacija (2.2) opisuje rasprostiranje harmonijskih ravnih talasa u toku vremena kroz
clasticnu sredinu. Pri superpoziciji ovakva dva talasa koja se prostiru u suprotnim
smerovima, kao rezultujuci talas dobija se stojeéi talas. Da bi se stojeé talas pojavio,
duZina Zice mora ispunjavati slededi uslov:

l:m& m=1, 2, 3,...
2

2.2 Jednodimenzioni fononski sistemi

Da bi se ispitale oscilatorne karakteristike kristala potrebno je hamiltonijan sistema
vezanih oscilatora prevesti u hamiltonijan nezavisnih oscilatora. To se svodi na traZenje
odredene unitarne transformacije koja to omogucdava.

Hamiltonijan sistema vezanih oscilatora je:

HzZH,ﬁ%ZV(fi—ﬁl) (2.3)

gde su:
Hj; —hamiltonijan izolovanog atoma u ¢voru i

V(1 - m)-potencijal interakcije izmedu atoma u ¢vorovima fii m
Izraz U= —;— > V(i-m) predstavlja potencijalnu energiju kristala.
i,

Ovaj izraz ispravan je za T = 0 K. Idealne strukture na T = 0 K zvade se "zamrznute"
strukture.
Pri povisenju temperature, atomi pocinju oscilovati. Tada:

—

i —1n+u(d) m — m+ti(m)
V(i - i) - V{(i - i)+ [i() - a()]}

gde je (i) - pomeranje atoma iz ¢vora i
Posmatra se kristal na niskoj temperaturi. Tada su pomeraji mali, pa se funkcija V moze
razviti u red oko ravnoteZnog poloZaja:
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V(6 - i)+ [d(@) - G} = Vo (@ - i)+ ¥ {avf“ f?‘)} [ () uq ()] +
f,ma 6( )u 0

} &V (i - i ) L )
’ Eﬁ,ﬂ%w[ o - ﬁl)(:a(ﬁni)m)ﬁl[“a(“)—“a(m)][up(n) — ug()]+..

Zbog uslova stabilnosti, drugi ¢lan sa desne strane jednak je nuli, pa oscilovanje
karakteriSe samo tre¢i-harmonijski clan.

Oscilatorni hamiltonijan sistema dobija se sumiranjem po ¢vorovima i dodavanjem
kineticke energije:

H- 1\2/1 2(n)+_ S Cog (i - g (8) - v, (M) up (@) - up (D) (24)

i,a nm,aﬁ

FV(ii —m)
&(d - ), Ki - ),

gdesu Cyy(fi—m)= [ l Hukove konstante elasticnosti.

Meduatomska delovanja vrlo brzo opadaju sa rastojanjem izmedu atoma. Tada se moze
primeniti aproksimacija najblizih suseda.

o,m—1n,A
- povezuje atom u &voru i sa najblizim susedima
Za idealan kristal A je za sve najblize susede isto. Zato Hukove konstante elasticnosti ne

zavise od A.
Hamiltonijan dobija oblik:

Z—uz(n)+— Y Coplua(i)—u, (- A)][up (@) - g G - M @)

n 0B

Za oscilovanje atoma odgovoran je drugi ¢lan, koji u aproksimaciji najblizih suseda ima
oblik:

Vﬁz

€

TCailva- “m]z

i,

|-

gdesu C..= Cap(ﬁ ~1h) u sluéaju a = B.

10
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Posmatra se jednodimenzioni niz atoma iste mase m na jednakim medusobnim
rastojanjima (u stanju mirovanja).

~\ . ~ e e
@, U U U Y

n-2 n-1 n n+1 n+2
Oni vrSe male oscilacije oko svojih ravnoteznih poloZzaja duz linije po kojoj su

rasporedeni, pa se ovaj sistem moZe posmatrati i kao sistem medusobno povezanih
linearnih harmonijskih oscilatora.

utn-1)  u(w) u(n +1)
NI ~ A
n-2 n-1 n n+1 n+?2

Za jednodimenzioni slucaj:
Vg = ! C - 2+ C — 2
eff 42 n—(n—l)(un un—l) ' n—(n+1)(un un+1)
n

pri éemu je C;=C_;=C jer zavisi samo od rastojanja izmedu dva najbliza suseda, a ono

je isto. Tada V4 moZe da se napiSe i u sledecem obliku:

Ve —[ > (U — )+ %(um _ “m+1)2]

m+1

Poito u reSetki imamo N~ 10° atoma, moZe se zanemariti jedinica u Y , pa sledi, pri
m+l
m-—>n:

C 2
Veﬁ = E Z(un - un+1)

n

Hamiltonijan posmatranog podsistema poprima konacan oblik:

2
P .
H=3 1o,V (2.6)
~oM

3
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Hajzenbergove jednacine kretanja za u i p su:

Il

ifip g = [Prn, H]

Njihovim reSavanjem 1 prelazom m—n dobija se diferencijalno-diferencnajednacina

kretanja za pomeraje u, :

Mii, = Clu,_; +u, ;- 2u,] 2.7
Resenja se traZe u obliku:

un _ Aex(nka—o)t)

odakle se za frekvencije dobija:

(k)= % sin(%) (2.8)

a) za male vrednosti (ka << 1), tj. u dugotalasnoj aproksimaciji (A >> a), bice:

sin — ~ — aje:
> > pa)

w(k)~ \/gak

Zavisnost frekvencije od talasnog broja je linearna.

b) za vece k ova zavisnost postaje nelinearna. Postoji maksimum iznad kojeg ni za jedno k
nema oscilacija. Znaci, postoji odreden broj vrednosti k za koje egzistiraju oscilacije.
Interval tih nezavisnih vrednosti k odreden je granicama prve Briluenove zone:

<k<

o | S
® |

Van ovog intervala zavisnost o (k) je periodi¢na za svaki talas k”:

k’=k+gﬁm
a

c) za velike vrednosti k, brzina talasa viSe nije konstantna i dolazi do odstupanja linearne
zavisnosti. To je disperzija.

12
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Na sl. 1 data je zavisnost ® =w(k):

o (k)

sl 1

Posmatrajmo sad linearni niz atorna na istim rastojanjima, a razli¢itim masama M, i M,,
naizmenicno rasporedenim (M;>M,):

2a

M’\
M M Fa\ M2 N M
\J—— " \[/ hd \[/ —_)

Na osnovu (2.7) jednacine kretanja 2n-tog i (2n+1)-og atoma su:
Myl = ClUzg + Upy — 20y,
M1 = CUppyz + Upg — 205,,)

Resenja se traze u obliku:

o = eilkmaat) A, n parno
" B, n neparno

gde su A i B amplitude oscilovanja atoma mase M, i M,.

13
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Tako se za frekvencije dobija:

wi(k)= CM{H ‘ﬁ - 4%&&(&)} (2.9)

MM, M, +M,

Relacija (2.9) povezuje frekvenciju ®, konstante istezanja (meduatomske sile) C, mase
atoma M, i M,, udaljenost susednih ravnoteznih poloZaja a i talasni broj k i zove se¢
disperziona relacija .

Jednacdina (2.9) daje dve funkcije koje opisuju zavisnost w(k).

Njihovo ponasanje u dugotalasnoj aproksimaciji (ak << 1) je:

M, + M,

2(0)=2C
w0 (0) MM,

w2(k)= 20K
B M, + M,

Frekvencija o, (k) naziva se optickom, a »_(k) akustickom frekvencijom.

Za opticke oscilacije karakteristicno je da se atomi krecu jedan nasuprot drugom, tako da
teziste elementarne celije miruje.

Kod akustickog resenja atomi osciluju u fazi. Za malo k talasna duZina postaje mnogo
veda od meduatomskog rastojanja i reSetka osciluje kao elasticni kontinuum.

N —akusticke oscilacije

—opticke oscilacije

14
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Graficka zavisnost dva korena (2.9) u zavisnosti od talasnog broja data je na sl. 2

o) |

sl 2

Sa porastom talasnog broja w_(k) se povecava, a @, (k) se smanjuje. Na granici ¢e biti:
mi(l) MMy My - M|
2a MM, M, +M,

Po pretpostavci je M;>M,, pa se dobija:

© ._m(ﬁj_ 2C
+mn + 28 - MZ
Oy =0 (_) 2¢
Tmax T\ 2a) YM,

Odavde se vidi da se maksimalna akusticka frekvencija nalazi ispod minimalne opticke
frekvencije, tj. postoji energetski gep koji razdvaja akusticku i opticku granu.
Sirina energetskog gepa je:

On je uZi $to je manja razlika izmedu masa atoma i za M,—> M, isCezava.

15
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2.3 Trodimenzioni fononski sistemi

Posmatra se trodimenziona resetka i pretpostavlja se da je u pitanju prosta kubna resetka
(ay=ay=a,=a) i da su torzione konstante C,; zanemarljive u odnosu na konstante
istezanja C .

Pomodu Hajzenbergovih jednacina dobija se traZena jednacina kretanja za pomeraje
atoma oko ravnoteznog poloZaja (prethodno se uopstava relacija (2.7)):

Mii (7) = %ch[ua(ﬁ + R)+ uy( - 1) 2u,(8)] (2.10)
Ap
Resenje ovog sistema jednacina traZi se u obliku ravnih talasa:
o o i{ki~ot)
u, (i) = Aq(K)e
Dobija se homogen sistem od tri jednacine za nepoznate amplitude A_(k):

%[(DZS@ — £(K)Cop JAp(K) =0

. -2 . o kA
d f(k)= — _
gde je  f(k) M%sm 5

Da bi sistem imao netrivijalna reSenja, njegova determinanta mora biti jednaka nuli:

det 0?85 — £(K)Cyq= 0 (2.11)

Na osnovu ovog uslova, za dozvoljene frekvencije ® postoje tri pozitivna resSenja za svaku
vrednost talasnog vektota k.

Kod izolovanog oscilatora frekvencije zavise od mase atoma i konstanti elasticnosti. Kod
vezanih oscilatora, pored ovih zavisnosti, postoji i zavisnost frekvencije od talasnog

vektora. Posledica ove zavisnosti je egzistencija spektra frekvencija » = (k).
Ako se uzmu u obzir pretpostavke sa pocetka poglavlja (2.3), na osnovu (2.11) dobija se
zakon disperzije fonona u obliku:

2 kza

. (2.12)

_ k
@4 (k)= 28\/Si112 %a_ +sin? -;3 +sin

gdesu: g=h —%zh—}; C:%%“Cm; VZ%ZVQ; o €(x,Y,2)

[+

16
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Veli¢ine v, su brzine razlicitih komponenti zvuénih talasa u kristalu jer su mehanicke
oscilacije sredine, ustvari, zvuéni talasi koji se prostiru kroz sredinu.
Prema (2.12), u kristalima sa prostom kubnom strukturom, sve tri komponente o (k)

teze nuli kad k—0. Takvi kvanti mehanickih pobudenja sa linearnim zakonom disperzije
zovu se akuasticki fononi.

Pri analizi sloZenijih struktura, sa o podresetki, dobice se 3¢ resenja za dozvoljene
frekvencije. Tri vrednosti teze nuli kad k—>0 i one odgovaraju akustickim fononima. Za

ostale 3c-3 vazi }(inéma(f():to, a mehanicke oscilacije sa ovom osobinom zovu se opticki
~>!

fononi.

Kvantnomehanicki tretman u reprezentaciji druge kvantizacije, koristi isti oblik

hamiltonijana kao i u predhodnom pristupu, a uvode se operatori pomeraja

ii; i boze - operatori b*(k) i b(k) koji zadovoljavaju sledece komutacione relacije:

[bu(K), by ()] = 8555

(i), by(D)] = [ (R), b (T)] = 0

Dejstvo ovih operatora na vektore fononskih stanja je sledece:

b(K)[n{) = yn® [n® 1)
b+(E)ln£b)> =y +1 ,n(kb) + 1>

Iz ovih relacija vidi se da operator b(k) eliminiSe jednu boze-Zesticu (fonon), a b*(k)
stvara jednu boze-Cesticu. Stoga se ovi operatori nazivaju operatorima anihilacije,
odnosno, kreacije fonona.

Prelaskom u reprezentaciju druge kvantizacije uvodi se unitarna transformacija kojom se
hamiltonijan sistema vezanih oscilatora prevodi u hamiltonijan sistema nezavisnih
oscilatora. Ova transformacija sastoji se u razvijanju operatora pomeraja po ravnim
talasima sledeceg oblika:

®

s h - - - ikd-itw,(k) = -il'cﬂ+it(o‘(§)J
= ——————ee———— |:. k [b‘ k e i + b' k c ! 2"13
gde su:
N=N,N,N, ~ broj atoma (molekula) u elementarnoj ¢eliji

Tj(ﬁ)— polarizacioni fononski vektori koji zadovoljavaju relaciju

-

LL(k) =8, ije(x,y,z)
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Diplomski rad - SneZana Bulaji¢ 2 Oscilovanje kristalne resetke

Zamenom relacije (2.13) u (2.5) dobija se hamiltonijan fononskog sistema u dijagonalnoj
formi:

H=3 [b; (k)b;(k)+ %} ho, (k) (2.14)
K
Vidi se da izraz (2.14) predstavlja sumu hamiltonijana nezavisnih oscilatora:
-1 "
H=3% Hg; H = {nj(k) + E]Ej(k)
X

gde su:
n;(k)= bj (k)b;(k)- operator broja fonona

E,(k)=ho,(k)- energija fonona

Pri tome, fononske frekvencije o j(f() zadovoljavaju relaciju (2.12).
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» Fononska stanja u tankim deformisanim filmovima
* Testiranje kristalnih struktura (diskretan slucaj)



Diplomski rad - SneZana Bulaji¢

3. OSCILOVANJE ATOMA FILM-STRUKTURA SA
NARUSENOM TRANSLACIONOM SIMETRIJOM

Realni kristali, za razliku od idealnih struktura, imaju grani¢ne povrsine. Postojanje
izvesnih grani¢nih uslova ima za posledicu narusenje simetrije.
Sistemi koji imaju dve paralelne grani¢ne povrsine nazivaju se filmovima.

3.1 Fononska stanja u tankim nedeformisanim filmovima

Posmatra se tanki film koji je u XY - ravnima beskonacan, a u Z - pravcu ima konacnu
debljinu. To znaéi da je translaciona simetrija naruSena duz Z - ose. Pretpostavlja se da
elementarna ¢elija ima sledece parametre:

a, =a,=a, a, =3a
Takode se pretpostavlja da je duZ Z - ose locirano N, atoma i da su torzione konstante

C,ys zanemarljive u odnosu na konstante istezanja C,,.

—_ nz= NL+4

S N, = Ny
Ll - .

—— Ng =
o 07_ =0

— — Nz=-4

sl 3
n, - indeks reSetke; n, (0,1,2,...,N,)

U npedeformisanim filmovima impulsi i pomeraji atoma zavise od indeksa resetke

n,, n,, n,. Zbog odsustva deformacije, mase atoma M i konstante istezanja C,, su

nezavisne od ovih indeksa.
U cilju ispitivanja ponasanja atoma ovih filmova reSavaju se atomski pomeraji pomocu

hamiltonijana H,.
Pri tome se koriste Hajzenbergove jednacine kretanja:

i = [ug, H|

ihpg = {Pg,Ho]
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3 Osdilovanje film- struktura sa
Diplomski rad - SneZana Bulaji¢ naruSenom translacionom simetrijom

Dobija se sistem jednacina za pomeraje uz. ResSenja ovog sistema traze se u obliku
proizvoda nepoznate funkcije (duz Z - ose) i harmonijske funkcije polozaja (u XY ravni).
Z.a fononske pomeraje dobija se [2}:

h
Ugn, o (t) = (___1)“: '
N, 0,0, kx.kzy,kz MNxNy(NZ + z)mu,kx,ky,kl

i[(nxaxkxmyayky)—lwu'kx‘ky‘kz]

b + e—i[(n,a,k,—nyayky )+tma,kx,ky,k2] .
+ a”k11ky!kz

'{bmkx,k,,kze

sinf(n, +1)agk,Je " s (3.1)

A za frekvencije:

_ i 2 axkx 22 ayk!l inl azkz )
Dok, kX, _ZQszm (—2 )+sm (——2 +sin ——2 (3.2)
gde su:
C
|50
v
k, = " E o v, €(1,2,...N, +1
2 (N, +2)a, 2 €( 2+ 1)

Na osnovu (3.2) vidi se da su mehanicke oscilacije u tankim filmovima spoj ravnih talasa u
XY - ravnima i stojecih talasa u pravcu Z - ose, za razliku od idealnih struktura gde su u
pitanju ravni talasi u svim smerovima.

U skladu sa (3.2), moZe se odrediti minimalna frekvencija oscilovanja atoma

(k, =k, =0, k, =kj"):

=20 sinf — = }£0 3.3
O min ms1n(2(Nz+2))¢ (3.3)

Tada je aktivaciona temperatura:

T, = 2mn _p R sin( (3.4)

T
kg kp 2(N, +2))

1z rezultata (3.3) vidi se da fononi u tankim filmovima imaju energetski gep ho . na
osnovu Cega je i aktivaciona temperatura razlicita (i veda) od 0 K. Posto je T,
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3. Osdlovanje film- struktura sa
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temperatura neophodna za eksitaciju fonona, tj. do te temperature film se ponasa kao
"zamrznuta® struktura, to znadi da se do ove temperature elektroni u filmu krecu idealno.
Iz (3.4) vidi se da aktivaciona temperatura raste sa opadanjem debljine filma, tj.

smanjenjem N,.

3.2 Fononska stanja u tankim deformisanim filmovima

U ovom poglavlju bi¢e formiran teorijski model koji se bazira na deformaciji
struktura, odnosno rasporeda atoma unutar filmova. Deformacija se postize
spaterovanjem (dopingovanjem) osnovne matrice stranim atomima ili delovanjem
spoljasnjeg pritiska na graniéne povrsine.

Kako se doslo na ideju da se ispituju bas ovakvi filmovi?

Rezultati nekih radova pokazali su da je aktivaciona temperatura kod superprovodnih
keramika znatno viSa nego kod dotad poznatih struktura. Superprovodne keramike imaju
sitnozrnastu strukturu i prave se spaterovanjem i presovanjem. Njihovo otkrice dalo je
ideju da adekvatnom distribucijom masa duz jednog pravca u tankim filmovima mogu biti
izmenjeni fononski spektri i postignuta visa aktivaciona temperatura.

Analiza ce biti vriena na kristalu proste kubne strukture, debljine L u Z - praveu. Ovaj
kristal predstavlja osnovnu matricu (sl. 3). Za konstante resetke uzima se da je:

a, =a, = a; 8 =3a

Konstanta a, je veca od a, i ag, pa se zbog toga strani atomi rasporeduju duz tog pravca

gde je najvece meduatomsko rastojanje, tj. najveca energetska pogodnost. Na taj naéin se
moze dobiti traZena distribucija masa duz samo jednog pravca.

U okviru ovog modela bi¢e obraden simetri¢an slucaj spaterovanja. Film se dopinguje sa
obe granicne povrsine u Z - pravcu. Ubadeni atomi obrazuju "grozdove’, tj. gomilaju se
oko grani¢nih povriina, a prema sredini filma njihov broj opada. Inage, pretpostavlja se
da su ubaceni atomi laksi od "domadih" atoma. i

Za atome koji pripadaju grani¢nim povriinama pretpostavlja se davsu u Z - pravcu
"zamrznuti', 4i da ove povrsine ne predstavljaju "zid", tj. da su konstante istezanja

Cagn 1 1 Cyqq razliGite od nule.
Hamiltonijan fononskog sistema u aproksimaciji najblizih suseda ima standardan oblik:

1o 1 «ronfa o« V2
H=—% 82 4= > Ci*ud- us - 3.5)
2hT 4‘5;“( ;)

Prilikom spaterovanja ubaceni atomi se razmestaju duZ Z - ose. Zato se u tom pravcu
masa osnovne matrice mora zameniti redukovanom masom. Redukovana masa ¢e zavisiti
od indeksa reSetke u Z - pravcu, alineiu XiY - pravcu:

Mn - I\dn,:,ny,nz M n,
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3. Osdilovanje film- struktura sa
Diplomski rad - SneZana Bulajic narusenom transiacionom simetrijom

Isto vazi i za konstante istezanja koje, zbog prisustva ubacenih atoma, takode zavise samo
od n,:
G =C =C,

aa,n,,n, ae,n,

Ako se posmatra n - ti atom i njegova dva najbliZza suseda (sl. 4), bice

> [u ‘“3-1]2 =(ug - uy)’ + (ug —uZn)’

Hamiltonijan dobija oblik:

S E T Cunn (08 u8 0

On se moZe napisati kao zbir povrSinskog i zapreminskog hamiltonijana. Povrsinski
hamiltonijan opisuje grani¢ne povrsine (n, =0,N,), a zapreminski unutrasnje slojeve
filma. Zbog odsustva slojeva n, =-1 i n, =N, +1, odgovarajudi fononski pomeraji biée
jednaki nuli.

H=H,+H, (3.6)

gde H, i H, imaju sledece oblike:

: ( )+ y
Hp :Z Z Cow,O umnx,ny,o_umnx-Lny,O + umnx.ny,o_umnxﬂ,nyﬂ +
a,n
iy

2 2
+(““»ﬂx»nyv0 - “u,nx,ﬂy—l,o) +(uu1nX:ny:0 - uaan’nY+110) +

2 2
+(u(l,ﬂx,ny,0—-uﬂ.,nx,ny,l) +(uaan:nyt0) ]+

2 )2 ( )2
+Caa,N [( u.,nx,ny,Nz _ua,n,—l,ny,Nz> +(uu,n,,n,,N, —ua,nﬁl,n,,N, + uct,n,,,ny,Nz _ua,n,,n,-l,Nz +

2 2 2
+(u0~vﬂx;nnyz - u“qnx;ny+1>Nz) + (u%“x»nysz - u%nx:ﬂy»NZ'l) + (u“—vnx:“ynNz) ]}




3. Oscilovanje film- struktura sa
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(pa,nx ny,n )2 1Nzt
12y z 2
—T_—+ Z Z Cdﬁ,nz [(u%ﬂx.ﬂy;“z - uu,nx—],ny,nz ) +

Dg,0y,Nz fig nz=1

1
H,==
2

o,
2 2
+(u ~u +(u -u +
( %nx,ny,ﬂz a»nx‘*]ﬂy»nz ) ( u,nx,ﬂy,ﬂz (l,ﬂx,ﬂy—l,nz)

+(u -u

2 pA 2
) +( u ) +(u -u )
a,nx,0y Ny any,ny+lng ,nx,n0y0z o,ny,0ynz-1 o,0x,0y,0z o,Ny,y,nz+1

Potrebno je nadi jednacinu kretanja za fononske pomeraje. Pri tome se koriste
Hajzenbergove jednacine za u i p:

ihl.lﬂ,mx,my,mz = [uﬂ,mx,my,mz’ H] 3.7

ihpﬁ,mx,my,mz = [pB,mx,my,mz 7H] (38)

Pomocu komutacionih relacija:

vl )= [pg.ph)=0
racunaju se komutatori [u&mx’my,mz,H} i [pﬁ,mx,my,mz’H] 1 dobija se:

ih
[uﬁ,mx,my,mz’H]: _M—pﬁ,mx,my,mz (39)

My

10

20
[pﬁlmx,my,mz ’H] = ih[cﬁﬂ.mz (uﬁ-mx‘lmy,mz + uﬁ,mxa-],my,mz +

“B,mx,my-l,mz + uﬁ»mx,my‘*lmz - 4uﬁmx,my,mz)+

* “_Cm;mz (ug

mx:my,mrl + uB>mX:my1mZ+1 - 2uﬁ:mx:my,mz)+

CBB,m +1
* ) £ (uB,mx,my,mz at up,mx,my,mz )+

,mz-1
N —CL;Z—(uﬁ,mx,my,mz_l s mg)] (3.10)
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3. Oscilovanje film- struktura sa
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Na osnovu toga sledi:

, ih A
lhug,mx,my,mz - M pB,mx,my,mz ( .
Mg

Diferenciranjem relacije (3.11) po vremenu dobice se:

. b . 1 H
! uﬁ:memyfmz - M pﬁ,mx,my,mz - Mrn [pﬁ,mx,my,mz’ ]
z

Mgz

(3.12)

Kombinacijom relacija (3.12) i (3.10) dobija se diferencijalno-diferencna jednadina
oblika:

i _ Sopmy (u +u —2u
§,my,my,my §.my +l,my,my g,my-1Lmy,my B, myg,my,m,
myg

+uﬁ,mx,my +1,my, + u[},mx,my -Lmy 2u[},rnx,my,mZ )"'

L G,

_bp,my
M ( g,mx,my,mz"\'l. tu B)vamy mZ—l - 2u9i“"X1m_VrmZ )+
my

n Cﬁﬁ,mz +1

2Mmz ( p,mx,my,mz+1_uﬁ,mx,my,mz)+

Cﬁpl mZ

,)M ( Bmx,my,mz 1 uB,mx,my,mz) (3~13)

Resenje jednacine (3.13) traze se u obliku proizvoda nepoznate funkcije u Z-pravcu i
ravnih harmonijskih talasa u XY-ravnima:

_ ia(kxmx +kymy )—10‘.
uﬂ,mxvmyvmz - vaz

NalaZenjem odgovarajucih izvoda i njihovim ubacivanjem u jednaéinu (3.13) dobija se
diferencna jednacina za amplitude Qyn, zan,=1,2,..,N, -1 (pri tom se vrie prelazi

Cop = Coos my,my,m, - n,,n.,n,):

C ak
Do, § o [ sin ( Ky )+ sin (-——y)J -
1\/1,.“z 2
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C
_exng
2Mn ((Da,nz+1 + (Da,nz—l - 2(Dcz,nz)‘i'
C C
oo, z+1 oo ng, -1
(D — d)a,nz)+ 2 (O ~DPyn,) (3.19)

2an g+l Zan a,ng-1

Zan, =01in, =N, dobijaju se grani¢ne jednacine (3.15) i (3.16), respektivno. Pri tom se

uzima da su @, ;i D, v, ,; jednake nuli,a C,, ;i CogN,+1 razlicite od nule.

ak
Zd)a,o{co M, - 4Cmo[sm ( x)+ sin (—2—"—)}}
+C(ux,,0((ba11 - 2'<D(x,,0)+ Cuu,,l((Du,l - (D(:(,O)—

~Cug-1Peo =0 (3.15)

2¢mNz{m2MNz-4cm1Nz[sin2( 2*)+ sm( )]}

Coaa Ny (Pan, -1~ 2P, Nz ) Coang-1(Pon, 1~ Pon, ) -
_me,NZH(Da,NZ =0 (3.16)

Jednacine (3.14), (3.15) i (3.16) predstavljaju sistem od (N, +1) diferencnih jednacina.
Postupak odredivanja dozvoljenih fononskih stanja na osnovu ovog sistema homogenih
jednacina je veoma sloZen. Da bi se problem reSio vrsi se prelaz na kontinuum
(kontinualna aproksimacija), tj. prelaz sa diskretnih na kontinuirane variable i razvoj
odgovarajucih veli¢ina u Tajlorov red. Tada:

n, >z O, >O(2); M, >M(z) C,,, »>Cu(2)

a,ng ao,n

U istom cilju uvodi se i aproksimacija malih talasa (k - 0), pa je:

k 2,2
sinz(ak")+sinz(a—¥)z g; K =ki+k;
2 2

4
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U Tajlorov red razvijaju se velicine:

do (z) a2 &’ (z)_
+—= s—+ ...
dz 2 dz

D =Q (zta,)=0,(z)F3,

onz4]

C

— dC (z
wngsy = Cal212,)=C,(2)Fa, ——&;(—)Jr
Nakon prelaska na kontinuum, zamenom diskretnih veli¢ina kontinualnim i ubacivanjem
u red razvijenih velicina, diferencna jednacina (3.14) prelazi u diferencijalnu jednacinu
drugog reda:

o (z) 1 dd(z) dCa(z)_[aZkz M(z)

- 210,(2)=0 317
i Cyz) dz  dz | a2 Ca(z)agm} «(2) (17

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

11, 0@

Mz) wp K

gde su:
Ky, - asa osnovine matrice

U - masa spaterovanih atoma
n(z) - broj spaterovanih atoma na mestu z

Posto ubaceni atomi obrazuju "grozdove" moze se pretpostaviti parabolicna deformacija
mase, a , s obzirom na simetrican slucaj spaterovanja, bice:

M(z) = A + B(z— %)2

Koeficijenti A i B odreduju se pomoc¢u granicnih uslova. Na granicama redukovana masa
je najmanja, a u centru filma postaje jednaka masi matrice:

M(0)= M(L) = —Fmbs

Mo + DU,
1\'1(14) Hm
2
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Na osnovu ovih uslova dobijaju se vrednosti za A i B, pa zavisnost redukovane mase duz
Z - ose ima oblik:

dpn(, w Y (. LY
M(Z): um——I—?—- 1+ np' Z‘——z— (3.18)
m

Spaterovanje osnovne matrice prouzrokovade i promenu konstante reSetke a,, pa ¢e ona

imati odredenu zavisnost u Z - pravcu.

Isto vazi i za konstante istezanja.

U skladu sa pretpostavljenom parabolicnom deformacijom masa, i za konstante resetke
pretpostavlja se parabolicna zavisnost u Z - pravcu:

a(z)=C+ D(z— %)2 (3.19)

Na osnovu granicnih uslova:

a(0)=a(L) =22

Z
n
5)
a—|=a,
2

odreduju se nepoznati koeficijenti C i D:

C=a,; Dz{%(—ani~az)

Njihovim uvrStavanjem u relaciju (3.19) dobija se konacan oblik zavisnosti konstante
resetke u Z - pravcu:

|y 4Dz 1Y
a(z)uaz{lw - (L 2” (3.20)

Sile koje deluju izmedu atoma vrlo brzo opadaju sa meduatomskim rastojanjem. To
automatski vazi i za konstante istezanja koje opadaju sa poveéanjem konstante resetke na
slededi nacin:

konst.

a’(z)

gde je p stepen sa kojim meduatomski potencijali opadaju sa rastojanjem.

Cm(z) =
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Na osnovu relacije (3.20) sledi:

_ konst. 4n-1)(z 1 1*
Cal2)= aP(z) {1— n (E_i)zl

It

2T

gde je C, konstanta istezanja za nespaterovanu matricu.

Za velike vrednosti p, izraz u zagradi sa desne strane identiteta moZze se aproksimirati

razvojem u red i zadrZavanjem na prva dva ¢lana:

Tako se za konstante istezanja konaéno dobija:

2
carefprts Y]

Radi olakSavanja dalje analize koriste se usrednjene vrednosti za konstante resetke i

konstante istezanja. Usrednjavanje se vrsi po debljini filma L na sledeé nadcin:

Za usrednjene vrednosti integracijom se dobijaju konacni obrasci:

_ 2n+1
™

4

(3.21)

Da bi se resila diferencijalna jednacina (3.17) koristi se slede¢a smena:

1 2z
PR
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Na osnovu toga:

d d&d_1d d& dd 1 d&

dz dzde AL & 47 dzdz AL2de?

Ubacivanjem ovih izvoda u jednacinu (3.17) dobija se slede¢a njena forma:

1 &D,(z), 1 1 dO,(2)dC,(z) (a%k* M, B
221 2 d§2 +Ca(z) 212 de de - ag Ca(z)afm D, (2)=0 (3.22)

Diferencijalna jednacina koja opisuje kretanje linearnog harmonijskog oscilatora je Ermit-
Veberova jednadina. Poznato je da se jednodimenzioni niz atoma posmatra kao sistem
vezanih oscilatora koji se pomocu odredene unitarne transformacije svodi na sistem
nezavisnih oscilatora (gl. 2).

U posmatranom filmu, duZ Z - pravca, atomi takode predstavljaju sistem vezanih
linearnih harmonijskih oscilatora. Zato je potrebno svesti jednacinu (3.22) na Ermit -
Veberovu jednacinu.

Umesto a, i C (z) uzimaju se njihove srednje vrednosti:
a,—>a,—>a

C,(z)>C, (2)»C = %‘2(22: 0

iu jednacinu (3.22) stavlja se izraz za distribuciju mase (3.18). Nakon sredivanja se dobija:

27 2 212 2 2n4 -1.2
O + [_%_azkz + A I-:E?Emm _ 4L K;%PM(D E-’Z:’(D — 0 (323)
gde je:
Hs
Py =1+
M .

Da bi jednacinu (3.23) sveli na Ermit-Veberovu izraz koji mnozi &2 proglasava se za
jedinicu i uvode se sledeca obelezavanja:

_LOfpm ), _l[lﬁ_z__)
Q"za[c‘:“’ co)’ a2 L

.Y _
A = _a__ 9& ; Q= %, q:ak
2Lo ¥ pn Hm
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Njihovom upotrebom dobija se trazena Ermit-Veberova jednacina:

%40—52)@ -0 (3.24)

Napomena:

Prilikom svodenja jednacine (3.22) na jednacinu (3.24) nisu koriStene granicne jednacine
(3.15) i (3.16). Ako se radi i sa grani¢nim jednacinama dobijaju se rezultati koji
protivurede taénim (eksperimentalno potvrdenim) rezultatima u diskretnoj analizi. Posto
se analizom bez upotrebe grani¢nih jednacina dobija slaganje rezultata kontinualne i
diskretne analize, jedini izlaz je da se grani¢ne jednacine ne koriste. To se moZe
protumaditi time da se gube razlike izmedu jednacina pri prelazu na kontinuum i
usrednjavanjima.

Da bi pomeraji atoma bili konacni, tj. da se kristal ne bi "raspao”, pri proizvoljnoj debljini
filma L potrebno je da Q zadovoljava sledeci uslov:

Q=2s+1; s=0,1,2, ..
Ovaj uslov fizicki se moZe protumaditi kao uslov fizicke stabilnosti kristala, a matematicki
kao uslov konvergencije reSenja. Na osnovu njega dobija se izraz za oscilatorne
frekvencije sistema:

2
P_g[tf__mm_ﬂ_):zsﬂul = (0>0) =
2a\ C ®

o= ms(q):

= 202
aC@s+f, | 1+_L_QT“_mﬁq2 (3.25)
pLC2 (2s+1)’a“C :

N s

Vidi se da su fononske frekvencije diskretne i da zavise od svih relevantnih parametara
sistema (L, n, p, K., K, 8,). To su frekvencije oscilovanja atoma duz Z - pravea.
Minimalne vrednosti ovih frekvencija dobijaju sezaq=0izas=0:

omin 2aC

3.26

S obzirom da je L = N,a, , na osnovu obrazaca (3.21) i izraza za Q, sledt:

12
Comin _ 2g ( G ) Cau

" NAew) Vi
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gde su:
2n+1 n-1
= ;. G=l+p—
3n 3n

N, - broj slojeva u kristalnoj strukturi

Sad se moZe izracunati aktivaciona temperatura za fonone pomocu obrasca:

mn
Ty = hﬁl)(o
B
gde je kg Bolcmanova konstanta.
Aktivaciona temperatura, tj. minimalna temperatura za eksitaciju fonona, dobice se za
o=z, jer je u Z - pravcu konstanta reSetke najveca, pa je C,,<<Cy , Cyy.
Tada je:

h 2eGY2 |[C
Te(2)= o oyr 2
kB szM “’m

Zbog nedostatka podataka za Hukove konstante istezanja za posmatrane strukture,
uzZima se:

gde je v, brzina zvuka u praveu Z - ose.
Brzina zvuka v, i konstanta reSetke a, date su na sledei nacin:

v,=v, 10 ems?; v, e(1,5)

~1.2 za keramike

= 10'7 ; =
=810 M % {0.3~o.5 za metale

Na osnovu ovih podataka dobija se konacan izraz za aktivacionu temperaturu:

h 2gGY? v
T, (z)= — === 1022 [K 3.27
aC(Z) kB sz]}{'iz a, [ ] ( )

Kod fononskih pobudenja, u sluéaju molekulskih i kovalentnih kristala najbolje
odgovaraju Lenard-DZonsovi potencijali kod kojih je p = 12. Nadalje, u slucaju slabog
dopinga, moze se uzetin = 3.

Analiza je izvrSena za Ba-La kuprum-okside za koje je py = (0. 83)%, prema [2].
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Pomocu obrasca (3.27) i podataka za n, p i py, mogu se izracunati aktivacione

temperature za (N, +1)- slojne strukture i utvrditi medusobna zavisnost T, i broja slojeva,
§to je i bio jedan od ciljeva ovog ispitivanja.

U tabeli 1 date su izracunate brojne vrednosti aktivacionih temperatura na osnovu relacije
(3.27), i to za troslojnu, petoslojnu, sedmoslojnu i devetoslojnu strukturu.

Zakljucak je da aktivaciona temperatura opada sa debljinom filma. Uporedivanjem sa
odgovarajuéim vrednostima za nedeformisane filmove moze se zakljuciti da se
spaterovanjem filma postiZe visa aktivaciona temperatura.

Zbog prelaza na kontinuum, postoji sumnja da je pojava veceg energetskog gepa kod
deformisanih struktura, u odnosu na nedeformisane filmove, posledica te kontinualne
aproksimacije. Zato ¢e u slede¢em paragrafu biti testirane gore navedene strukture za
diskretan slucaj. U ovom slucaju, diferencna jednacina za fononske pomeraje (3.14) moze
se resiti bez aproksimacija.

3.3 Testiranje kristalnih struktura (diskretan sluéaj)

Testiranje se vrsi koristenjem diferencne jednacine (3.14). Analogno kontinualnom
slucaju, pretpostavlja se izraz za distribuciju mase duz Z - ose u spaterovanoj strukturi:

4 N, Y
M,, = umll— ﬁfz[n - 7) } (3.28)

gde su:
n,=0,1,2,..,N,;; N,-paran broj (zbog simetri¢nog dopinga)

z°
-1
r= (l + Hs )
Dty

Uzima se da je C_ (z) = const. =C_, a uvode se i sledece oznake:

k
D:sinz(a—xzk—‘)+sin2(%y~); F=4D+2; Sa:g&; Q2= e

a) troslojna struktura (N,=2; n,=0,1,2)
Distribucija mase je, prema relaciji (3.28):

M, = pm[l— r(nz - I)ZJ

Na osnovu jednacine (3.14) dobija se sistem jednacina za nepoznate Qyn,

[(1-1)82-Fly0+®,,=0; n,=0
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Dy o+(82-F), +®yp=0; 1n,=1 (3.29)
@y +[(1-1)82 - F|@,,=0; 1n,=2

1z uslova netrivijalnosti resenja nalaze se (numerickim putem) minimalne vrednosti za

min,
o« -

m;nin — ’gsgﬁn — ’9_zz_Gl,/28§|in - Gl,’zsanin 1012 i‘l
Hm Hm 3,

Da bi se dobila minimalna vrednost za frekvenciju, pri reSavanju sistema (3.29) mora se
uzeti minimalna vrednost za F. U dugotalasnoj aproksimaciji (k — 0), F = 2. Naravno,
testira se isto jedinjenje kao i u poglavlju (3.2), pa je r = 0.83.

Tada je aktivaciona temperatura:

8" ,atimeiza o

T =2 gmia_ B gyzgmin 1512 Vo (3.30)

ac — 7. Pa
kB kB a5

b) petoslojna struktura ( N,=4; n,=0,1, 2, 3, 4)
r 2
an = p’ml:l - Z(nz - 2) ]

Sistem jednacina za P, glasi:

[(1-1)82 - Fl®g o+ @41 = 0; n,=0

Do+ (1 - i)sg - F]CDM +®g,=0, n,=1
L

Qg1+ Sﬁ - F]CDw +®,3=0; n,=2

Do+ (1-2)5‘;—1?}@%“@“:0; n,=3

Oy +[(1-1)8L - F|0 4= 0; n,=4

a,

c¢) sedmoslojna struktura (N,=6 ; 1n,=0,1,2,3,4,5,6)

M,, = um[l— ;;—(nz - 3)2}
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Sistemn jednacina za ®, , glask:

[(1— 1')83L - F]d’a,o +®,;=0 n,=0

o0

-
+ (1—%r)8i—F}®m1+®m2 =0; =n,=1

Dy + (1—ér)8i—F}®%2+®m3:0; n,=2

-

<I>(Lz+[<3§L—F](DOL,3+(I>m14 =0; n,=3

Dy 3 +[(1 - % r)sg - F}CDM +@us=0;, 1n,=4

Dy g+ (1 - %r)af; - F}(Dms +®ue=0;, n,=5

O, +|(1-1)82-Fld,s=0;, n,=6
o, i o o6 z

d) devetoslojna struktura (N, =8 ; 1n,=0,1,2,3,4,5,6, 7,8)
r 2
an = “’m[l - E(nz - 4) :l

Sistem jednacina za @, glasi:

[(1 —1)8% - F](Dw +®,,=0, 1n,=0

0ot (1-—%r)8§-—f“}®m+®m2:0; n,=1

Dy y + (1— %r)Si - Fj}d)uqz +®,3=0, n,=2
L
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3. Osdilovanje film- struktura sa
naruSenom translacionom simetrifom

<I>%2 +

<I>'c,13 +

0

w4 =

i

[62-F|o,,+®ys=0; 1n,=4

o

F:’dlm3 +d

i
1
‘(1 - Rr)&i - F}cp%5 + @y e=0;

(1 - -1% r)aﬁ - F}cpM + @y 5=0;

(1-1)8% —F |0, 5 = 0;

n,=3
n,=5
n,=6
n,="7
n,=8

Za svaku od ovih struktura sprovodi se isti postupak kao za troslojnu. Na osnovu
relacije  (3.30) odreduje se aktivaciona temperatura. Rezultati i poredenje sa
kontinualnom aproksimacijom i nedeformisanom strukturom dati su u tabeli 1., a dat je 1
graficki prikaz na slici 4.
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TIP T [K]
STRUKTURE N,=2 N,= 4 N,=6 N,=8
VO VO VO VO
NEDEFORMISANA 5852 3962 2.98=2 2.39-2
aO aO aO aO
DEFORMISANA v v v v
(KONTINUALNA 10.37-2 5.19-=2 3462 2.59-=2
APROKSIMACIJA) a, 4, 4, a,
DEFORMISANA v v v v
(DISKRETAN 10122 8.62-2 4492 3522
SLUCAJ) a, a, a, a,
Tabela 1.
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Tac |
[K1|
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3. Oscilovanje film- struktura sa
Diplomski rad - SneZana Bulaji¢ nparuSenont translacionom simetrijom

Na grafiku je prikazana zavisnost aktivacione temperature od broja slojeva.

o - nedeformisana struktura
o - deformisana struktura (kontinualna aproksimacija)
x - deformisana struktura (diskretan slucaj)

Jasno se vidi da aktivaciona temperatura opada sa porastom broja slojeva i da se
dopiranjem postiZe viSa aktivaciona temperatura.

Kriva za diskretan slu¢aj nalazi se iznad krive za kontinualnu aproksimaciju i uodljivo je
njihovo relativno dobro slaganje. NiZe vrednosti aktivacione temperature pri kontinualnoj
aproksimaciji od istih za diskretan slucaj predstavljaju manju gresku nego da su dobijene
viSe vrednosti.

Vidi se da, povecanjem broja slojeva, vrednosti za aktivacionu temperaturu teze ka istoj
vrednosti kod sva tri tipa zavisnosti prikazanih na grafiku, i to ka vrednosti za
nedeformisanu strukturu.

To znadi da je kod masivnih struktura uticaj dopinga zanemarljiv.
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4. ZAKLJUCAK

U ovom radu vrieno je ispitivanje fononskih spektara i stanja u tankim
deformisanim filmovima da bi se ustanovilo da li se i pod kojim uslovima kod njih
moZe ocekivati visokotemperaturna superprovodnost.

Jedan od najvaznijih ciljeva je bio da se ispita da li su minimalne fononske frekvencije
razli¢ite od nule. To bi znacilo da u filmovima dolazi do eliminacije ili priguSenja
akustickih fonona, odnosno, postojanja samo fonona optickog tipa. Posledica toga bila
bi da se posmatrani film ponasa kao "zamrznuta" struktura sve do odredene
(aktivacione) temperature. Do ove temperature fononi su odsutni, a time je odsutna i
elektron - fonon interakcija koja je npr. uzrok pojave elektri¢nog otpora ili formiranja
Kuperovih parova. To znaéi da se sve do ove temperature elektroni (ako ih ima) u
posmatranoj strukturi kreéu bez otpora, tj. idealno provodno. Superprovodnost bi
mogla da nastane tek iznad aktivacione temperature.

Nakon ovde sprovedene analize doslo se do sledecih zakljucaka:

1. U film - strukturama mehanicke vibracije predstavljaju spoj stojecih talasa duz
privilegovanog pravca (koji je normalan na grani¢ne povrSine) i ravnih talasa u
XY - ravnima. Stojedi talasi predstavljaju kolektivno svojstvo, specificno za
makroskopsko  kvantnomehanicko stanje, koje je Kkarakteristicno za
superprovodnike.

2. U tankom filmu sve tri akusticke frekvencije teZze nekoj minimalnoj vrednosti
koja zavisa od debljine filma. To znaci da za pobudivanje fonona treba uloziti

odredenu energiju - postoji energetski gep. Njegovo postojanje rezultira
odredenom aktivacionom temperaturom do koje se film ponasa kao "zamrznuta”
struktura.

3. Aktivaciona temperatura zavisi od debljine filma, tj. od broja slojeva i to tako
Sto raste sa njihovim smanjenjem. U vrlo tankim filmovima ova temperatura je
relativno visoka.

Analizom tankih deformisanih filmova i uporedivanjem sa idealnim strukturama i
nedeformisanim filmovima mogu da se izvedu slede¢i zakljucci:

1. Iz dobijenog frekventnog spektra fonona vidi se da nijedna od frekvencija ne
tezi nuli kad talasni vektor tezZi nuli, tj. primenjena masena deformacija i
postojanje grani¢nih povrsina ne dopustaju pojavu akusticnih fonona.

2. Dopingom se poboljSavaju superprovodne osobine, tj. postize se visa
aktivaciona temperatura u odnosu na nedeformisane filmove. Ova temperatura
zavisi od nacina spaterovanja (distribucije masa) i broja spaterovanih atoma.

3. Razlike u fononskim spektrima izmedu idealnih i film - struktura smanjuju se
sa povecdanjem debljine filma i kad N, > « , one nestaju.
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