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1 Uwvod

Jedan od vaznijih pravaca istraZivanja u savremenoj fizici kondenzovane materije predstav-
ljaju teorijska i eksperimentalna istraZivanja osobina niskodimenzionih sistema - makroskopskih
kvantnih struktura (superreSetke, ultratanki filmovi, kvantne Zice i kvantne tacke)[1]. Kod
ovih struktura, najvaZnije je precizno strukturiranje materijala do dimenzija reda velidine na-
nometara, u polju elektronike, optoelektronike i visokotemperaturske superprovodnosti. Feno-
meni povezani 5a tako malim dimenzijama dovode do specifiénih pojava i izmenjenih osobina
materijala [2]. _

Veoma je znatajno ispitivanje udela i uticaja elektronskog podsistema na fizicke karakteris-
tike materijala, jer su elektroni nosioci svih transportnih i mnogih drugih fizicki interesantnih
procesa [3,4].

U ovom radu analizirani su elektronski spektri u kvantnim Zicama. Istrazen je uticaj pos-
tojanja granica na energetski spektar i moguca stanja elektrona. Analiza je vriena metodom
dvovremenskih temperaturskih Grinovih funkcija koji se danas veoma Zesto koristi u kvantno J
teoriji cvrstog stanja [4].

Da bi se izutile posebnosti karakteristika elektrona u kvantnim zicama, u glavi 2 su spomenute
te iste karakteristike u neogranicenim kristalnim strukturama i tankim filmovima, i na osnovu
toga Je izvrSeno poredjenje ovih struktura.
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2 Elektroni u kristalima

Translaciona invarijantnost idealnih kristalnih struktura [1,2] namede periodi¢an (sa periodom
kristalne regetke) oblik mnogim fizitkim veli¢inama koje ih opisuju (npr. perioditna raspodela
polja i potencijalne energije elektrona).

Jedan od glavnih zadataka teorije Evrstog stanja je proucavanje promena diskretnog energet-
skog spektra elektrona izolovanog atoma - pri pribliZavanju atoma i obrazovanju kristalne struk-
ture. U ovom procesu periodino polje kristala i interakcija medju atomima dovodi do cepanja
energetskih nivoa elektrona slobodnih atoma. Posto se kristal moze tretirati kao gigantski
molekul, to kvantna stanja elektrona u tom molekulu, zbog Paulijevog principa iskljucenja,
moraju biti okarakterisana razli¢itim kvantnim brojevima §to ima za posledicu formiranje ¢itavog
spektra energetskih nivoa na mestu jednog nivoa u izolovanom atomu [3-7]. Umesto jednog
energetskog nivoa, jednakog za svih N izolovanih atoma, u ¢vrstom telu se pojavljuje N blisko
rasporedjenih nivoa, koji obrazuju energetsku zonu. Cepanje energetskih nivoa je najizrazitije
za spoljainje (valentne) nivoe, jer se talasne funkcije spoljasnjih valentnih elektrona susednih
atoma medjusobno veoma preklapaju, dovodedi do kolektiviziranosti ovih stanja, kojima se na
ta] natina atomi povezuju u kristal - gigantski molekul.

Ovi kolektivizirani elektroni, kojima se inale opisuju najkarakteristi¢nija svojstva metala,
nisu vezani sa atomima kristalne refetke i mogu da se premedtaju po celoj zapremini meta-
la. Medjutim, ¢ak i kada elektron napusti atom u kristalu, on se pod dejstvom primenjenog
elektritnog polja ne krece slobodno ve¢ je podvrgnut uticaju kristalnog polja. Ovaj uticaj se
moZe usrednjeno uzeti u obzir uvodjenjem efektivne mase kvazislobodnih nosilaca naelektrisanja
[7]. Takodje, zbog specificnosti kretanja elektrona u kristalnom polju, anomalnog ponasanja
kvazislobodnih elektrona na krajevima valentne zone, uvodi se pojam kvazislobodnih nosilaca
naelektrisanja - upljina.

2.1 Model kvazislobodnih elektrona

Veliki broj vaznih fizickih osobina mogu se razumeti polazeéi od modela slobodnih elektrona
po kome se najslabije vezani elektroni atoma kreéu slobodno po zapremini metala. Valentni
elektroni postaju provodnici elektriciteta i nazivaju se provodni elektroni. Sile izmedju provod-
nih elektrona i jona se zanemaruju, tj. smatra se da se provodni elektroni mogu kretati svuda u
unutrainjosti uzorka. Ukupna energija je jednaka kinetitkoj, §to znali da se potencijalna ne uz-
ima u obzir [5-7]. Klasi¢na teorija je imala nekoliko uspeha, ali i nedostataka. U uspehe spadaju
izvodjenje Omovog zakona (j = oE) i izvodjenje veze izmedju elektriéne i toplotne provod-
nosti. Medjutim, totalni neuspeh je doZivela u objasnjenju toplotnog kapaciteta i paramagnetne
susceptibilnosti provodnih elektrona. Zatim, pomoéu klasi¢ne teorije ne mozZe da se objasni pos-
tojanje dugog slobodnog puta elektrona. Pomenute pojave uspesno se opisuju pomoéu modela
kvazislobodnih elektrona.

2.1.1 Energetske zone

NalaZenje egzaktne kvantitativne teorije predstavlja vaZan, ali do sada nereSen problem
teorije Evrstog stanja. Zato se pribegava odredjenim aproksimacijama, od kojih je jedna aproksi-
macija kvazislobodnih elektrona u kristalu. Tu se u nultoj aproksimaciji elektron posmatra kao
slobodan dok se periodi¢no kristalno polje tretira kao perturbacija (0odnosno kao malo narusenje
nulte energije).
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Dozvoljene vrednosti energije slobodnog elektrona se protezu neprekidno od nula do besko-

nacno: . 2.9
2
P_FR ;;:T”, (2.1)

" 2m,  2m,

gde je k intezitet talasnog vektora slobodnog elektrona. Izraz pokazuje paraboliénu zavisnost
izmedju energije i talasnog vektora slobodnog elektrona.

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

kubne refetke (d = a, gde je a - parametar reSetke) dobija se iz Bragovog zakona A = 22 Ovo

n
je talasna duZina elektronskih talasa koji bivaju reflektovani od kristalnih ravni, odnosno koji
se ne mogu prostirati kroz kristal. Ona odredjuje i vrednosti talasnog vektora koje elektron ne
moZe imati u kristalu:

2 nw
k=7=?, n=:l:1,:l:2,... (22)
U okolini zabranjenih vrednosti k¥ = +Z , +27 , - . . zavignost energije od talasnog vektora

E(k) odstupa od parabolitnog oblika i dolgzi do %ormiranja zabranjenih zona AFE; , AFEs, ...

Oblasti vrednosti talasnog vektora & pri kojima se energija elektrona E menja neprekid-
no, a na granicama doZivljava prekid, nazivaju se Briluenovim zonama. Oblast u k-prostoru
izmedju T +Z se naziva prvom Briluenovom zonom. Zbog periodi¢nosti kristala fizicki su
neekvivalentne samo tatke reciproénog k-prostora koje pripadaju prvoj Briluenovoj zoni, dok su
fizicki ekvivalentne sve vrednosti talasnog vektora ik koje se razlikuju za vektor translacije
reciprocne refetke K:¥F=k+EK , gde k pripada prvoj Briluenovoj zoni. U jednodimenzionom
sluCaju intenzitet vektora K je celobrojni umnoZak intenziteta primitivnog vektora reciprotne
refetke [1,3,7], pa se stanja elektrona sa vrednostima talasnog vektora inteziteta &k i talasnih

. . o . 2T iy s _— . .
vektora inteziteta ¥ (k' =k +n? , n=0,%1,%2,...) fizitki ne razlikuju. To daje moguénost
da se sve Briluenove zone svedu na prvu zonu.

Za kristal kona¢nih dimenzija Born-Karmanovi cikli¢ni uslovi [1,3,7] daju diskretne® vred-
nosti kvazitalasnog vektora unutar prve Briluenove zone:

_ 27 my

b= 204
t a,M,

1=1,2,3, (2.3)
gde je n; ceo broj. U svakoj dozvoljenoj zoni postoji N energetskih nivoa (N-broj atoma u
kristalu) koji odgovaraju vrednostima kvazitalasnog vektora u prvoj Briluenovoj zoni:

27 g N

h=—a omi=0, i 42, .5, (2.4)

.. . . 27 .
rasporedjenih ravnomerno sa medjusobnim razmakom Ak = Na: Na svakom od N nivoa mogu

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

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

U izolovanom atomu srednje vreme Zivota elektrona u pobudjenom stanju je T ~ 107%s &to za
girinu energetskih nivoa daje AE ~ 1077 V.

U toku obrazovanja vrstog tela elektroni se kolektiviziraju prolazeéi kroz potencijalne bar-
ijere tunel efektom. Prozratnost? pravougaone barijere se procenjuje kao [5]:

D =~ exp (—?;\/Qme(Uo - E)) ) (2.6)

gde su: Up — E - visina barijere koja je za valentne elektrone reda veli¢ine energije jonizacije
atoma (~ 10 eV), d - §irina barijere koja je srazmerna periodu kristalne resetke (~ 107 m).
Ako se brzina elektrona u atomu proceni kao

2E ﬁzng/:’ Gm
U= _— ~ 10° — .
v wme \{ ™2 0 S (2.7

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

pa je uCestanost prolaska kroz barijeru:

f= ?D = —?exp (—2%11/2m3(0'0 - E)) . (2.8)

Srednje vreme pripadanja elektrona datom atomu je

1 ? 2d —15
_t_ s /9 Blal 9.
T_f_z')exP(h me (U ))~ 0™ s, (2.9)

tako da se za §irinu dozvoljenih zona dobija

AE ~ g ~ 16V . (2.10)

Sirina unutrainjih dozvoljenih zona je manja od irine spoljainjih dozvoljenih zona zbog
naglog skoka visine potencijalne barijere. Na osnovu Sirine dozvoljene zone moZe se proceniti
rastojanje izmedju susednih energetskih nivoa u njoj. U svakoj zoni postoji N nivoa (N =
102cm~3) tako da je rastojanje izmedju susednih energetskih nivoa u dozvoljenoj zoni reda
veli¢ine 10~22 eV po cm® materijala.

Sirina zabranjenih zona je reda velicine dozvoljenih zona. Posto vise energetske zone imaju
vecu firinu od niZih, rastojanje izmedju njih je manje dok je za niZe zone situacija obrnuta.
Energija koju elektroni sti¢u pod dejstvom spoljaénjeg izvora struje je reda veli¢ine 10~1% eV
tako da oni veoma lako mogu ostvariti unutarzonske prelaze. Potrebne energije za medjuzonske
prelaze su reda veli¢ine nekoliko eV, koje se mogu ostvariti tek pri izuzetno velikoj razlici po-
tencijala (U = 10 kV). Dakle, pri dejstvu spoljainjih &inilaca premestaju se elektroni unutar
dozvoljene zone ili oni koji steknu dovoljno energije za medjuzonske prelaze iz valentne u dozvo-
ljenu provodnu zonu.

Prema veli¢ini energetskog procepa materijali se dele na provodne i na neprovodne [5].
Provodni materijali imaju nezauzete energetske nivoe koji leZe neposredno iznad zauzetih va-
lentnih nivoa. Postoje dve vrste provodnika:

*Relativni odnos propustencg i upadnog elektronskog fluksa.
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e Provodnici prve vrste - kod kojih je valentna zona do pola popunjena.
e Provodnici druge vrste - kod kojih dolazi do prekrivanja valentne i provodne zone.

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

o Dielektrike - kod kojih je Sirina energetskog procepa veca od 3.5 eV.

e Poluprovodnike - kod kojih je §irina energetskog procepa manja od 3.5 eV.

2.1.2 Brzina, ubrzanje i efektivna masa

Kako kvazislobodni elektroni u metalu ine degenerisan gas, odnosno, podvrgavaju se kvant-
noj Fermi-Dirakovoj statistici, potrebno je napustiti klasi¢nu predstavu elektrona kao estice i
posmatrati njegovu dualnu (Cesti¢no-talasnu) kvantnomehanicku prirodu [4-6].

Pogodan nafin prikazivanja elektrona je u vidu talasnog paketa gde je Sesticni aspekt elek-
trona izraZen njegovom lokalizacijom u intervalu gde je rezultujuéa amplituda talasnog paketa
razliCita od nule. Srednja brzina elektrona je odredjena grupnom brzinom talasnog paketa:

dv dw

N @ = F= %VE(E) : (2.11)

v

Sa druge strane, brzina prirastaja energije elektrona, pod dejstvom neke spoljainje sile F, u
kristalu je jednaka:

E}—=F'U, (2.12)

pa se na osnovu toga dobija izraz za ubrzanje elektrona:

di  d (10E 1 82E(E)ﬁ F
g=® o8 (lox\_ 10Aba_F 9.13
S dt(h ak) n okok  mr (2.13)

. 1 . .. .
gde velitina s predstavlja tenzor reciprotne efektivne mase:

PR
m*/ag R akaakg

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

——E<ka<z o«=1I,9,2. (2.15)
a a

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

2m*
Smisao uvodjenja efektivne mase sastoji se u tome da se sloZeni zakoni kretanja u kristalu mogu
formalno svesti na zakone klasi¢ne fizike. Znati, posredstvom efektivne mase je uratunato rezul-
tujuce dejstvo perioditnog elektritnog polja kristalne reSetke na jedan kvazislobodan elektron.

E(k) =

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

Ove anomalne oblasti (m* < 0) mogu da se obj jasne posmatrajuli kretanje elektrona pod dej-
stvom konstantnog spoljasnjeg elektri¢nog polja E. Ako Jje pre ukljuCenja polja E njegova ener-
gija bila jednaka nuli (tj. nalazi se u centru Briluenove zone), posle prikljuenja E, na elektron
pocinje da deluje konstantna sila —eE pa kvaziimpuls elektrona linearno raste sa vremenom.
Svaki put kada elektron dostigne granicu Briluenove zone & = +w/a njegov kvaziimpuls se
skokovito menja u suprotni (k = —=/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 spoljadnja sila
sa teZznjom da mu poveca brzinu (¥’ < k¥ < n/a), odnosno ubrzava iako spoljainja sila tezi da
mu smanji brzinu (—7/a < k¥ < —&). Medjutim, u toj oblasti faznog %-prostora negativno
naelektrisani elektron negativne mase, moZe da se tretira kao pozitivno naelektrisana cestica
pozitivne mase - Supljina koja se krece u skladu sa delovanjem polja +eE. Prema tome, vidi se da
se stanje u zoni moZe opisati prisustvom kvazicestice koja poseduje istu koli¢inu naelektrisanja
kao i elektron, samo suprotnog predznaka. Tim kvaziCesticama pripisani su talasni vektori
nezauzetih kvantnih stanja, pa se nazivaju Supljinama. Njihov smer kretanja u spoljasnjem
polju je suprotan od smera kretanja elektrona. Promena predznaka naelektrisanja ne utide na
izraz za ubrzanje ako se istovremeno promeni i predznak efektivne mase. Kako je masa elekirona
pri vrhu zone negativna, efektivna masa Supljina je pozitivna. Znagi, Supljine su kvaziestice
pozitivnog naelektrisanja i pozitivne mase. Dakle, kretanje elektrona na krajevima zona moZe
da se posmatra i kao kretanje pozitivno naelektrisanih §upljina [5].

2.1.3 Statistika kvazislobodnih nosilaca

Raspodela elektrona u kristalu po energijama, pri nekoj temperaturi T', pokorava se Fermi-
Dirakovoj statistici [5,7]:
fe(E) = E—E’]I; ) (2.17)

e +1
gde fe(E)- predstavlja verovatnoéu da je energetski nivo sa energijom E zauzet. Popunjavanje
nivoa vrii se prema Paulijevom principu. Kao posledica toga pri nultoj temeperaturi svi nivoi do
nekog odredjenog su popunjeni sa po 2 elektrona, a svi nivoi iznad pomenutog su prazni. Najvisi
popunjen nivo pri T' = 0 se naziva Fermijev nivo, a energija koja odgovara tom nivou naziva
se Fermijeva energija Er. Svi nivoi visi od Fermijevog su prazni, tako da funkcija raspodele na
apsolutnoj nuli, ima vrednost:

1 E<FE

Temperatura pridruZena Fermijevoj energiji naziva se temperatura degeneracije. Elektronski
gas je degenerisan u podrucju gde vazZi : T < Tr. Sa porastom temperature jedan deo elektrona
se pobudi i prelazi na vife energetske nivoe. Verovatnoéa nalaZenja elektrona na niZim nivoima
E < EF se smanji, ali se za isto toliko poveéa verovatnoéa nalaZenja elektrona na vidim nivoima
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E > Ep. Granica popunjenosti se rasplinjava za veli¢inu k,7. Za sve temperature iznad

apsolutne nule uvek vazi f(Ep) = 5

Verovatnoca nalaZenja §upljina na nekom energetskom nivou jednaka je verovatnoéi ne-
nalaZenja elektrona na tom nivou: f, =1 — fe.

Pri vrlo visokoj temperaturi Fermi-Dirakova statistika prelazi u Bolcmanovu, i elektronski
(Supljinski) gas se ponasa kao klasi¢an gas.

2.2 Elektroni u neograni¢enim strukturama

Ovde Ce se naci elektronski zakon disperzije metodom Grinovih funkcija.

2.2.1 Elektronski hamiltonijan

Sada ¢e se razmotriti neka svojstva elektronskog podsistema idealnog beskonatnog kubnog
kristala polazeci od hamiltonijana kvazislobodnih elektrona koji u konfiguracionom prostoru i
harmonijskoj aproksimaciji ima oblik [4,7]:

H= Z Az agaﬂ — Z Wam a,}*"am , (2.18)
7

,M

gde su a; 1 ajz - kreacioni i anihilacioni operatori elektrona na &voru 7 refetke. Velitina Ay -
predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na tvoru 73, a velifine Wa,m - su matricni elementi
elektronskog transfera sa ¢vora #i na cvor . Ovde je pretpostavljeno da je broj elektrona po
atomu relativno mali (jedan elektron po atomu) tako da se Kulonova interakcija elektrona moze
zanemaritl. U tom slu¢aju, lako se pokazuje da je hamiltonijan (2.18) ekvivalentan hamiltonijanu
elektronskog gasa u aproksimaciji efektivne mase:

R2E?
H=ZEECL£G§, Ez;:
k

- (2.19)

Translaciona invarijantnost posmatranog idealnog kristala namede periodi¢nost hamiltonijana
(2.18) koja ima za posledicu da su:
Ap=A, Wagm=Waz=W; V (i, m) (2.20)

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

_ + +
H - A Z an;nynz aﬂ#nynz - W Z ansﬂyﬂz (aﬂe'i'l,nynz + aﬂs—laﬂyﬂz+

NeNyNy NaNyNy

+ aﬂsﬂy"l‘l,ng + a‘nxﬂg -1,7); + aﬂzﬂg‘ng""l + a‘n”ﬂyﬂg"l) . (2'21)

2.2.2 Jednacine kretanja i zakon disperzije

Svojstva posmatranog elektronskog sistema bié analizirana pomoéu antikomutatorske Grinove
funkcije [4,7]
Gan)=0@) ({aa(t), ah(0}), (2.22)

koja zadovoljava jednaéinu kretanja:

i -j—t Gam(t) = ih dz 6(1) + ©(2) ({[on, H), o)) - (2.23)
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Nakon izraCunavanja komutatora [az, H] pri Cemu su koriséene standardne fermionske ko-
mutatorske relacije:

{aﬁ, a;—%} =%m, {eq am} = {a}', a,'%} =0, (2.24)

jednacina kretanja (2.23) dobija oblik:

d
h 5 Gam(t) = dam 6(1) + AGr A1) —

- W [Gn,+1,nyn,;rﬁ (t) + Gn,—l,nyn,;ﬁi(t) + Gn,n,, +1,n,;ﬁi(t) + (2-25)
+ Gn,ny —l,n,,;f?a(t) + Gn,n,,n,-!—l;r?l(t) + Gn,,n,,n,—l;r‘r‘z (t)] :

Poito se radi o beskonatnoj translaciono invarijantnoj strukturi, moguée je izvriiti potpuni
vremensko-prostorni Furije transform Grinovih funkcija, Kronekerovih simbola i delta funkcije:

v— — o
Gam(t) = %Z /  dw Gglu) oA (2.26)
A

400
_ 1 k(1) . _ 1 / —iwt
Onm = N% e ; 5@) = oo [ dw e (2.27)
Zamenom u jednatinu (2.25) kretanja dobija se:

+oo
%LN Z / dw eiF(A—M)—iwt {—ih + 27 [ﬁw —-A+W ( etioks 4 e"*“k') +

-0
+ 'W ( e+iak,, + e—faky + e+¢'ak; + e—‘i@kz)] Gg(w)} =0 y (2.28)
odnosno: 5
[fiw — A + 2W (cos ak, + cos aky, + cos ak,)] Gp(w) = ;_71— )
odakle dalje sledi: i
3 1 ] 1
- _ — = — 2.2
Gk(w) 2T w— w;:' 2r E — Ez; ’ ( 9)
gde
Ep =k wp = A — 2W (cos aks + cos aky + cos ak;) (2.30)

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

¢

= %k _ 2 k,,
= sin® —2 4 sin + sin® =2 (2.31)

2 2
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2.3 FElektroni u film-strukturama

Istom metodom kao kod neogranitenih kristalnih sistema moze se doéi do zakona disperzije

u film-strukturama3.

2.3.1 Modelni hamiltonijan

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

— + +
H = Z Aﬂxﬂyﬂz aﬂxﬂyﬂg Gngngn, — Z an:n,n, X
NNy Nty Ny
X (Wnsn,,n,; net+lnyn: Cnat+lngn, + Wasnyn,ing—Lingn, Gna—1ngn, + (2.32)

+ Wn,nyn,;n,ny+1,n, Gnyng+1lm, T+ Wﬂaﬂy";;nzﬂy—l.ﬂ"g Gngny—1n, +

+ Wn,n,n;;ﬂ,ngn,+1 Anzngns+1 + Wn,n,n,;n,nyn,—l an,n,n,—l) .

Posto su granicne povriine filma uzete normalno na z - pravac, indeks sloja 7, u (2.32) - uzima
vrednosti n, = 0,1,2, ..., N, , gde je N, € [2, 20] kod ultratankih filmova. Indeksi n, i
7y, koji odredjuju poloZa] atoma u svakom sloju mogu imati proizvoljne celobrojne vrednosti
(prakti¢no, od —oo, do +00).

Za razliku od idealnih beskonagnih struktura, realni kristali ne poseduju osobinu translacione
invarijantnosti. Postojanje izvesnih granicnih uslova, jedan je od uzroka narusenja simetrije. Sis-
temi koji imaju dve paralelne grani¢ne povriine nazivaju se filmovima. Posmatra se idealni tanki
film kubne kristalne strukture, nainjen na substratu nekim tehnitko-tehnoloskim postupkom
(naparavanjem, spaterovanjem i sl.). Pojam idealni film koristi se u smislu nenaruenja kristalne
strukture (bez prisustva defekata, primesa i sl.), a ne u smislu prostorne neograni¢enosti. Di-
menzije filma su takve da je on u XY ravnima beskonafan, a u z pravcima ima konaénu debljinu
(L). Znafi da ovaj film poseduje dve beskonalne granitne povrine paralelne XY ravnima i to
za: z =012z =L (glika 2.1).

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

An,n,n, =0 za n; <0in;>N,,
Bngngn, = O za 1<n,<N,-1, (2.33)
An,nyU/N, =A(l+ 51/2) za 1<n,<N,-1,
WhenyOinsnyn, = 0 za n; <0,
Waeny Nomengn, =0 za mn;>N,, (2.34)
NeNyNyNeNy, N+l — w za 1<n,<N,-1, :

Wn,n,,[);n,ng,l = W(l + wl) ] ann,N,—l;nxny,Ng = W(l + w2) ;

pri Cemu je za svaki sloj,
Wn,n,n,;n,il,nyn; = Wn,nyn,;n,ny:hl,n, =W, (2.35)

gde je W - konstanta elektronskog transfera idealnog kristala.

SFilmovi predstavljaju beskonatne strukture u svim kristalnim ravnima paralelnim dvema grani¢nim povriima,
koje su normalne na jedan prioritetan pravac u prostoru, duz koga je posmatrani sistem ograniten.
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ZA
A(l+g
L— s = ( ') [ I ] n[:N;
W1+w)
. A *« p=N-1
w
" . — e m— e e m— — e B & n‘?N;—z
LI IW LI .A- s a § a
;4 A
= = —-———--U-A—-—-—— "= n’=2
| 4
== A = = n.=1
(14w
Pu n = =0
0 A(l+6) Xty T

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

Elektronski hamiltonijan tankih kristalnih filmova moZemo sada napisati u obliku:

H=H,+H,,

Ny-2

_ +
H, = Z Z Omemym, | D Omamgms — W (Gmy+1,mym, + Gmgy—1,mym,
MMy mg=2

+ Qmemy+1,m, + Cmemy—1,m, + Gmemym,+1 T Gm,mym,—l) ] )

H = 3}, {a:r-%,m,,[) [(1 +&1)A amymy0 — (1 + w1)Wamam,1— (2.36)

MMy
- W(am,,-i-l,my[) + am,—lm,l] + am;my'*'lp + am,my—l,ﬂ)] +
+ a;—l,mgl [Atmm,1 — Wam,m,2 — (1 + w)Wam,m,o —
- W(amx"l'lmyl + am,-—-lmyl + amgmy +1ﬂ- + amgmy—l,l)] +

+
+ am,m,,N,—l [AamazmyNz—l - Wam,myN,—Z - (1 + wZ)Wam,;m,,N, -

- W(am3+1myNg—l + amg"'lfnyNg—l + amgmy-{»'lN,,—l + amzmy—lNg—l)] +
+
+ Cnomy N, [+ 52)Aamxmy N, —(1+ wZ)Wam,,m,,N,—l—

- W(amg"{'lmyNg + amz"‘lmyNg + amxmy'i'lNg + amgmy—lNg )]}

Pomocu tako definisanog hamiltonijana, mogu se izradunati jednocesticne antikomutatorske
Grinove funkcije? (2.22) slitnom mikroteorijskom procedurom kao kod neogranitenih kristala.
Razlika je u tome §to se ovde vrii vremenska i delimi¢na prostorna Furije transformacija. Pros-
torna Furije-transformacija mora biti delimicna (nynyn,) — (k;, &y, n;) jer je posmatrani sistem
ogranicen duZ z-pravca:

o]
Gﬂ:ﬂyﬂg;fﬁ(t) = leNy Z /dw e‘[knﬂz(ﬂs—ms)'i'kyGy(ﬂy-my)] e—ithﬂzm"‘= (kx,ky,w) (237)
ks

ky—oo

*Grinove funkdije odredjuju ravnotezna svojstva elektrona u tankim krigtalnim filmovima [4].
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1 ;
6ﬂzmz6ﬂ9my5ﬂzmz = Ng;Ny ez[k”a'(n".m”)"'kﬂay("y—‘my)] 6"‘:173;’
kzoky

(gde je: n; = 0,1,2,..N; i as = ay = a), te zamenom gornjih transformacija u jednatinu
kretanja (2.75 dobija se sistem jednatina [8-10]:
(e—e1)Go+ (1 +w)G1 = Ko
(1+w)Gy+eGi+Ga Ky
Gi+0G2+G3 = K3

Gﬂg—l + e an + Gﬂz+1 = an (238)

GN,-3+0GN,-2+GNn,-1 = Kn,—2
Gn,—2+0Gn,—1 + (1 +w)Gy,
(1+wa)Gn,-1+(e—e)Gn, = Kn,

pri ¢emu su uvedene oznake:

Kn,—1

w A
wow T 2 (cosaky +cosaky) ; (2.39)
iR

Gn,;m.-; (k"D: ky;w) = an ) xﬂz = W&"nmz

e="h

(indeks m, je ,parazitski” , pa je ovde izbaten). Ovaj sistem diferencnih algebarskih jednafina

gadrzi N, + 1 nepoznatih Grinovih funkcija: Go, Gi1, G2, . . . , Gn,. Na osnovu opétih
algebarskih stavova, jasno je da se nepoznate mogu izraziti kao:
D,
Gp, = ——%
N DNz_l.]_ 3

gde Dy, predstavlja odgovarajuéu ,zamensku” determinantu, a D, 41 - determinantu sisterna.

U cilju osnovnog zadatka ovog istraZivanja, a to je odredjivanje elekironskih energija, pot-
rebni su nam polovi Grinovih funkcija , koji se dobijaju kada iste teZe beskonaZnosti, §to znaci
da mora biti:

Dn,+1=0. (2.40)
Za analiticko-resiv slutaj (€12 =0, wy/s = 0)determinanta gistema (2.38) ima oblik:
e 1 00 .-~ 0000
1 ¢10 .-~ 0000
011 - 0000
Dn,4lo)=|. . . . - . . .. (2.41)
0 000 1 10
0000 01 o1
0 00O 0 01 Not1

i moZe da se napife u razvijenoj formi:
Dy, +1(e) = 0> PN,-1 — 20 Py,—2 + Pn,—3 , (2.42)

gde je Py, karakteristicni Cebisevljev polinom druge vrste.
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S.Pelemis:

2.3.2 Zakon disperzije
Uporedjujuéi gornju determinantu sa Cebigevljevim polinomima vidi se da je

sin(V, + 2
Dy, 41(0) = Pn,4+1(¢) = M ; 0=2co8( . (2.43)
sin(
Iz uslova (2.40), tj. za Pn,+1 = 0, dobija se:
T
(,,:Nzi“z; p=123 ..., N, +1. (2.44)
Na osnovu ovoga i jednacine (2.39) nalazi se:
kw, =A —2W (cos aky + cosaky — cos(,) , (2.45)
gde je cos(, = —cosak,(v), v=N,+2—pu, a
(2.46)

T v
kz(v)ngz+2; v=1,23,...,N;+1.

Zamenom ovih relacija u (2.42) i uzimajuci u obzir da je Ez(v) = fiw, i A = 6W, sledi:
(2.47)

Ex(v) = Fioky + Gk, (v)

Ex(v) . o ok . o ak. . o ak,(v

&) = ;V(V s Fhgky = gin> —22 + sin® Ty G, (v) = sin® —;u )
Izraz (2.47) predstavlja zakon disperzije slabo vezanih elektrona u filmu i ima istu formu kao izraz
(2.31) dobijen za idealne neogranitene strukture, s razlikom §to je tamo &, prakti¢no kontinualno

promenljivo (u intervalu [0, 7/a])® kao §to su k; i ky, a ovde je diskretno - dato izrazom (2.46).

A gy
3
2
1 g
Fey
1.5 2.0

0 0.5 1.0
Slika 2.2: Zakon disperzije u tankom filmu

5Pogmatramo samo ,desnu” polovinu spektra (k; > 0, j = z,y, z) znajuéi da je on ogledalski simetritan
2] g
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Pored toga, uotava se da je:

. . ; T 1
k;nm — kg&m =0; k;nm = E N, 12 >0, (2.48)
posto je u pitanju tanak film, odnosno: N, < (N, Ny) i:
mar __ max__i. max_zNz+1 T
by =k =) Kk, _aNz+2<a' (2.49)

Izmedju minimalne i maksimalne vrednosti za &;, pa prema tome i za £, postoji jo§ N; — l-a
diskretna vrednost.

U skladu sa gore pomenutim, dolazimo do zakljutka da elektronski spektar u tankom filmu
poseduje dva energetska gepa, donji g i gornji A:

2
— § in __ T — fmaxr _
g= &t &M = (Nz n 2) = & EF* =h (2.50)
(indeks f oznalava film, a b beskonaZnu strukturu). Vidi se da velitine gepova naglo opadaju
sa debljinom filma (kvadratna zavisnost)[9,10]. To znati da je njihova prakti¢na egzistencija
vezana samo za ultratanke (nano) strukture.
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3 Elektroni u kvantnim Zicama

U radu je posmatrana kvantna Zica proste kubne kristalne strukture. Dimenzije Zice su takve
da je ona u z pravcu beskonatna, a u y i z pravcima ima konatnu debljinu (L1 i L). Znati
da ovaj sistem poseduje dve grani¢ne povrdine paralelne XZ ravnima itoza: y =0iy = I,
i dve grani¢ne povriine paralelne XY ravnima za: z = 0 i 2 = L. Pofto su granitne povrsine
kvantne Zice uzete normalno na y i z - pravce, indeksi slojeva ry i 7, u (2.32) - uzimaju vrednosti
ny =012, ..., Ny; n,=012 ..., N; gdeje Ny, € [2, 20]. Indeks 7z, koji odredjuje
poloZaj atoma u svakom sloju moZe imati proizvoljne celobrojne vrednosti (prakti¢no, od —oo,
do +o0) [11,12]. Zbog postojanja granica Zice, uzecemo da je energija elektrona oblika:

3 @)oo ALE)

«—— W(iI+w)

1 V4
w(1+w) w W(l+w)

0
A(L+8,) 1 lA(1+89
0 2 T 3 A A{-}T N,

Slika 3.1: Presek kvantne Zice

Ap,o0 = (1+e4)A,

AV (1+e)Azal<ln, <N, -1,
AﬂxNyD (1 + SIZ)A 3
AﬂtNyns (1+62)A zal <n, <N; -1,
Dpony N, (1+e)Azaln, <Ny —1,
AnoN, (1+e3)A,

Dpon, = (l+e4)Azal<n, <N, -1,

Il

(3.1)

a matriéni elementi elektronskog preskoka sa sloja na sloj su:

(1+wy)W ny,=0 0 < n,; <N,
_ w 1$ny..<_Ny“205nzSNz
Wianeng+1n, = (1+wy)W ny=N,—1 0 < n, <N,
0 nyzNg Osnz SNZ

(3.2)
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([ (1 4+ w2)W ny=Ny; 0< n, <N,
W 174 2<my <N,~-1 0<m,
finzny—1n, ] (1+ wy )W ny,=1 0 < n, <N,
L 0 ’ny=0 0 S Tz ..<..NZ
( 14+ w)W n,=0 0 < ny SNy
W, <I’V 1.<_nz$Nz_20Sny
iingnyn +1 (]_+w3)W n,=N,—1 0 < Ty SNy
| O n,=N;, 0 < ny <Ny
( l+w)W  n,=N, 0 < n, <N,
W, <'VV' 2<n, <N, -1 Osnﬂ
inanyfis—1 (1+uw)W n;=1 0 < ny <N
0 n,=0 0 < ny <N

pri Cemu je za svaki sloj,
Wnsﬂyng;ﬂsil,ﬂyﬂz = W H

gde je W - konstanta elektronskog transfera idealnog kristala.

3.1 Modelni hamiltonijan

(3.3)

(3.4)

(3.5)

(3.6)

Elektronski hamiltonijan kvantnih Zica slitno kao i kod filma moZemo napisati u obliku zbira

dva hamiltonijana, tako da je zapreminski hamiltonijan oblika:

Ny—2 N,—2

H, = Z Z Z af-{;lzmymz [Aaﬂ%mymz -W (a‘mz'i'l:mymz +am;—1,mym,+

Mz My=2m,=2

+  Qmemg+im. T Omemy—1m, + Cmemym,+1 T am:mym,—l) ] )

a povrdinski:

Ny—2

ms | my,=2
—  W(amy+1my0 + Gmo—1,my0 + Gmzmy+1,0 + Gmzmy—1,0)] +
+ a;;gmyNg [(1 + sa)AamzmyNz - (1 + wB)Wam,m,,Ng—l_
- W(amg+1,myN, + Gmy—lmy Ny T Omemy+1N; + Cmemy—1N,
+ a:r.z,m,,l [Aamsmyl — (1 +w)Wamm,o — Wamem,2—

- W(emg+1,my1 + Gmg—1my1 + Gmemy+11 + amsmy—yl)]} -

N -

Ny—-2
+ Z {a;‘xomg [(1 + 54)Aam,,0m, - (1 + W4>Wam,1mz—“
mz=2
- W(%¢+1,Dms + am,—l,[]m, + amsl)m,,+1 + am,[)m,—l)] +
+ aTTI;Ny—-lmg [Aam»Ny—]yms - (l + wz)Wam:chmz - Wam,N,—%n, -

— W(ama+1,Ny~ym, + Gme—iNy—1m, + OmaNy—im,+1  @moNy—1m,—1)] +

+ a;:;zNymz I:(l + 62)Aam,Nym, - (]. + 'UJQ)WGm’Ny_]’mz_

- W(am,+1,Nym, + amr—lyNymz + amsNgm;-*-l + achymz—l)]} +

+ ag 10 [(1+€1)Bam,10 — W(amg+120 + 0m,-110) —

(3.7)
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- (1 +wa)Wam,o0 — (1 +wi)Wam,11 — Wam,20] +

+ ol n, 10 [+ e)Bam,n, -0 — L+ w2)Wam, w0 —

- W(am+1n,—1p + 8my—1n,—10 + GmaNy—30] +

+ a:r-;,N,l (1 + e2)Aam, N1 — W(ama+14,1 + Gme—1N,1) —

— A+ w)Wamn, -y — (L +w)Wam,no — Wam,n,2] +

+ ar-{;a,NyN,,—l (1 +e2)Dam, Ny N, -1 — W(emz+18,N.—1 + am,~1,N,N,—1) -

— (A +w)Wam,n,-1n,—1 — (1 + w3)Wam,n,~, — Wam,n,n,—2] +

+ a':;;,Ny —1N, 1+ €3)AGm, N, —1N, — W(amy+1v,—1n, + am,,—lN,—lN,) -

- (Q+w)Wamn,n, — (1 +w3)WamyN,—18,—1 — Wam,n,—2n,] +

+ af iy, [(L+e3)Baman, — W(am 41N, +8me—11n,) —

- (4 wa)Wamgon, — (1 +ws)Wam,1v,-1 — Wem,an,] +

+ af on,—1 [ +ed)Bamon, -1 — W(am 4108, -1 + Gmy—1083,-1) — (3.8)
— (14 w)Waman,-1 — 1+ w3)Wamon, — Wem,on,—2] +

+ a;‘xlNz—l [AamalNz—l - W(am=+1,1N,-1 + am,—l,lN,—l) -

— (1 +wi)Wamon,—1 — (1 +ws)Wam,n,—1v, — Wam,N,—1n,—2 — Waman,—1] +
+ ag11 [Bam11 — Wlam, 4111 + Gme—11) —

— (L 4wi)dWamo — (1 +wi)Wam,10 — Wam,21 — Wap,10] +

+ af N, -11 [BmoNy-11 — W (ama+18,—11 + Gm—10, —11) —

- (1 +w)Wam,n,1 — (1 +wi)Wam,n,-1p — Wam,n,-2 — WamzNy_]_’z] +
+ a?;,,zv, ~1N,—1 [Aam,Ny—1N,-1 — W(@m,+1N,—1N,—1 + Gm,—1N, —IN,—1) —
- 1+ w2)Wam,nN,N,—1 — (L + w3)Wam.N,—1n, —

— W(am,Ny-2N,~1 — GmyNy-1N,—2)] +

+ ar-tb,m,N,—l [Aa‘mzmyNs—l - (1 + w3)Wamsm,,N, - Wam,myN,_2~

—  W(Gmyt+imy Ns—1 + Gmy—1my Ny—1 + Gmamy +1N,~1 + Gmym, —1N,-1)] +

+ af, [Aamyom, — (1 +wa)Wamom, — Wamim,—

mzumg

—  W(am,+1pm, + Ome—10m, + Gma0m,+1 + Gmzom,-1)]}

3.2 Jednac&ina kretanja

Zakon disperzije elektrona moZe se naéi standardnim metodom Grinovih funkcija. Ratuna se
jednotesti¢na antikomutatorska Grinova funkcija pomodu prethodno definisanog Hamiltonijana

sistema:
Gam®) = 0() {aa(t), a5 (O}, (3.9)

koja zadovoljava jednafinu kretanja:

B 3 Ganlt) = % dam 80) + 00 ({lon, H], af}) (3.10)

7a izratunavanje komutatora [az, H] koriste se standardne fermionske antikomutatorske relacije:

{am a,*;i} =dm, {oa em}= {a}', a,*;'.} =0, (3.11)
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Zamenom dobijenih komutatora u jedna¢inu kretanja i uvodjenjem vremenske (¢ — w) i
delimi¢ne prostorne ({rn, ny n,} — {k; ny n;}) Furije-transformacije:

o)
1 . _ o
Gﬂxﬂyﬂg;m(t) = FZ / dw e:k:a:(ns Mz ) e 1thnyn;;mym, (ka;,(AJ) (312)
Z k:c —oo
1 ; _
Jnsm,‘snymyén,m, = _Z gifsa(nz—ms) 5n,my5n,m, )
X kz

(gde je: Ny, =0,1,2, wNy/, i a; = a) dobija se sistem diferencnih jednaina:

l.n,=0
(a) ny =0
[Aw — (1 + €14)A + 2W cos aky] Gog + (1 +wg)WG1p +
b Q)W = oo m, o, (3.13)
(b) ny=1

[Aw — (1 + e1)A + 2W cos aky] Gr0 + WG +
ik
+ (1 +wa)W(Gog +Gr) = 5 -61.m, S, (3.14)
() 2<n, <Ny -2

+ (Q+w)WGp,1= -;—%%mmﬁo,m, (3.15)
(d) ny=Ny -1
[hw — (1 +€1)A +2W cosaky] Gn,—10 + (1 + w2)WGnw, 0 +
+ WGN,-20+ (1+w)WGN,-11 = %6;\@_1“, So,m, (3.16)
(e) ny = Ny
[Aw — (1 + £12)A + 2W cosaky] G, 0 + (1 +wa)WGn,—10 +
+ (1+w)WGn,1= %5}\’,,17;”50,1;1, (3.17)
2. n,=1
(a) ny=1

[Fw +2W cos aks]) G11 + WGa1 + (1 +wa)WGo1 + WG 2+

A
2 1.y OLme (3.18)

+ (1+w)WGip= o
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(b) 2 <my < Ny 2

[hw + 2W cos aky] Gn,1 + W(Gnyt+1,1 + Gny—11 + G, 2) +
ih

+ A+w)WGy, 0= gén,,myal,m, (3.19)

(c) ny=N, — 1

[Aw + 2W cos aky] Gnvy—1,1 + (L+ w2)WGn, 1 + W(Gn,—2,1 + Gn,-1.2) +
ih

+ U+ w)WON,—10 = 220N, -1m,Lim, (3.20)
3.2<n, <N, -2
(a) ny =0
[fw — (1 +€4)A +2W cos aky] Gon, + (1 +wy) WG, +
+ W{(Goa,4+1+Gop,-1) = ;—Zdo,myan,,m, (3.21)
(b) ny=1
[fiw + 2W cos aky] G, + WG, + (1 + wa)WGqp, +
+ W(Gin,+1+ Gin,—1) = %61,% Onu,ms (3.22)

(C) 2< ny, < Ny -2
[ﬁw + 2W cos akx] Gn,,n,, + W(Gny+1,n, + WGn,,-—l,n,) +

+ W(Gn,,n,H +Gnyny-1) = ';%‘Lzy,my Onyim, (3.23)
(d) ny =N, -1
[Aw + 2W cos aky) G,y -1, + W(GN, n, + GNy—2n,) +
+ W(Gny-1n.+1+GNy—1n,-1) = g&wy_l,my [ (3.24)
(e) ny = Ny
[fw — (1 +e2)A + 2W cos aky] Gy i, + (1 + w2)W Gy, 10, +
+ W(Gn,n,+1+GnNyn,—1) = %fsNy,my‘sm,ms (3.25)
4 ny;,=N, -1
(@) ny=1
[fiw + 2W cos aks] G1v,—1 + WG N,—1 + (1 + wa)W Gy n,—1 +
b () WOLN, + WGLN,2 = 2261 m,Nmiim, (3.26)

(b) 2<my SN, -2

[Aw + 2W cos aky| Gu, v,—1 + W(Gp,41,58,-1 + Gny—1,n,-1) +

ih
+ 1+ w:;)WGny,N, +WGpyN,—2 = %é}xy,m,,dN,—l,m, (3.27)
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(c) ny=N, -1
[hw + 2W cos aky] Gn,-1,8,—1 + (1 + w)WGn, N1 + WGN,-2, N, -1 +
b (L +w)WGr, -, + WGy vy—z = -;lﬁ;aN,_l,m, 53—, (3.28)
5. ny, = N,
(a) ny =0
[hw — (1 + €34)A + 2W cos akz] Gov, + (1 + wi))WG1 N, +
b+ ws)WGonos = o bom, i, (3.29)
(b) ny =1
[hw — (1 + £3)A + 2W cos ek Ginv, + WGa N, + (1 +wi)WGo N, +
b WG, = & by, (3.30)

(c) 2<ny <N, -2
[hw — (1 + e3)A + 2W cos aky) G, N, + W(Gny+1,8, + Gny—1,n,) +

+ (1+w3)WGp, v,-1= ;%%,,m 0N, ms (3.31)
(d) ny=0N, -1
[Aw — (1 + e3)A + 2W cos aky] Gn,—1,n, + (1 +w2) WG n, + WGnN,—a N, +
+ (1+w3))WGn,-1,N,+1 +WGnN,~1,N,—1 = %5%_1,% SN,m, (3.32)
(e) ny =N,
[fiw — (1 + e23)A + 2W cos aky] G, v, + (1 +w2)WGn, -1 N, +
+ (14+w3)WGn,N,—1= %JN,,m, 0N, my (3.33)

Dobijeni sistem diferencnih jednalina u opstem slu¢aju nema analiticko reSenje. U daljem
radu se vrii analiza idealne kvantne Zice kod koje su perturbacioni parametri jednaki nuli (1 =
Ea=E3 = E4 = €13 = £33 = £33 = £14 = W, = Wy = w3 = wy = 0) Sada moZemo formirati sistem
od jednagina (3.43-33). Svaku od ovih jednagina delimo sa W, pri Cemu uvodimo oznake:

w _A

W w + 2cos aky ; (3.34)

e="h
ih

G"g"ﬁmyms (kx;w) = Gny,ﬂg ; xﬂgﬂg = 27:'W aﬂyﬂg,mymg

indeksi m, i m, su ,parazitski” pa su ovde izbafeni). Pomenuti sistem jednalina onda ima
.
opsti oblik:

Gny—'l,n; +
Gngns—1 + 0 Gnyn, + Gnyme+1 + (3.35)
+ Gn,-}-l,n, = }Cn,n,

Ova je zapravo 2D sistem diferencnih algebarskih jednacina (posebno po n, i posebno po n,) i
sadrzi (N, + 1) x (N, + 1) nepoznatih Grinovih funkcija.
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3.3 Zakon disperzije

Na osnovu opétih algebarskih stavova, jasno je da se nepoznate Grinove funkcije iz (3.35)
mogu izraziti kao:
Dﬂy:ﬂz

Gnyn: = NN
Ny +1,N,+1

gde D, 5, predstavlja odgovarajucu ,zamensku” determinantu, a Dn,+1,5,+1 - 2D determi-
nantu sistema:

R J O O O O
J R J O O O
O J R O O O

DNy+i,Ne+1=| - . . o (3.36)
O O O R J O
O O O J R J
0 00 0 J Ry,

gde je:

[0 1 0 0 0 0]
1 o1 0 00
0 1 p 0 0O

R=Ryr=|. . . - . .. (3.37)
000 - 10
000 - 1 o1
000 - 01 g,

J je jediniéna, a O nulta matrica (obe reda N, +1).
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 beskonatnosti, §to znaci

da mora biti:
DN" +L,N+1 = 0. (338)
Kako Dy, +1,n,+1(0) predstavlja poznatu 2D determinantu sistema, ona moZe da se izrazi preko

karakteristicnih Cebigevljevih polinoma druge vrste.
Uslov (3.38) se ,raspada” na dva uslova:

DNy.H_ =0 ) RN,+1 =0 ; (339)

pri Cemu Dy, 41 predstavlja ,obicnu” determinantu Dy, +1,n,+1 U kojo] je R zamenjen sa ¢ i J
sa 1.
ReSavanjem uslova Dy, 41 = 0 dobijaju se vrednosti:

T v
gv = —2cos aky(v) ; (v)=— ;o ov=12 ...N,+1 (3.40)
v (V)5 Ry a Ny+2 v ’

a refavanjem uslova Ry, 41 = 0 dobijaju se vrednosti:

s
op=—2cosaks(u); ke(p)=_ 55 B=L2 ... No+1. (3.41)
2
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Poznato je da je:
e=0uyv = 0ut0u, (3.42)

gde je: .
g=4EE——4(1+sin2 C‘Tx) : (3.43)

Na osnovu izraza (3.40-3.43) dobija se zakon disperzije elektrona u kvantnim Zicama:

& = sin? % + sin’ akg(v) + sin? ak;(p) , (3.44)

koji je graficki predstavljen na slikama 3.2 i .3.3. Vidi se da kvaziimpuls elektrona u kvantnim
Zicama uzima diskretne vrednosti u y i 2-pravcima, dok je u z-pravcu prakti¢no kontinualan.
Takodje se uotava da je minimalna energija elektrona razli¢ita od nule (kada je k7" = 0) i
data je izrazom: _
g _ o2 ) akp ()
k

5 5 ) (3.45)
gde su:
min — — E 1 . min — — T 1
ey =k =055 B W=k =573 (3.46)

Poredjenjem izraza (2.50) i (3.45) za energetske gepove u film-strukturama i kvantnim Zicama
vidi se da oba zavise od dimenzija uzoraka, ali da je to kod kvantnih Zica izraZenije jer poseduju
dva ogranifenja. Sa povedanjem dimenzija uzoraka gepovi i§ezavaju.

v

02 04 06 08 1 ¥

Slika 3.2: Kompletni elektronski spektar £ =&, , X = sin(aks/2)
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v=1
X

v=2
X

v=3
X

v=4
X

v=5
¥

Slika 3.3: Parcijalni elektronski spektri £ =€&,,, X = sin(ak;/2)
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Na ovim slikama dat je graficki prikaz osnovnih karakteristika elektronskog spekira, tj.
dozvoljenih energija u kvantnim Zicama. Najbitnije razlike jasno se mogu uotiti ako ih upored-
imo sa istim u neogranitenim i film-strukturama. Za idealne beskonatne strukture kontinualna
zona dozvoljenih elektronskih energija, pod uticajem dveju paralelnih grani¢nih povriina kod
filma, cepa se na diskretan niz kontinualnih (monoslojnih ili dvodimenzionih) podzona. Broj
tih podzona jednak je broju atomskih slojeva izmedju dve grani¢ne povrsine filma. Na slici je
prikazana kvantna Zica sa 5 monoatomskih slojeva duZ jednog pravca ogranienja posebno za
v=1,v=2v=3,v=4,v=>5 Svak od tih podzona cepa se na diskretan niz kontinual-
nih (monolanganih ili jednodimenzionih) podpodzona &iji je broj jednak broju atomskih slojeva
izmedju druge dve grani¢ne povriine. To je prikazano sa 6 punih linjja za u = 1,2,3,4,5,6.
Kompletan spektar moguéih (dozvoljenih) diskretnih elektronskih energija za slucaj 6 X 5 kvant-
nih Zica prikazani su na poslednjoj slici. Ovde dolazi do preklapanja nekih podpodzonskih nivoa
koji pripadaju razli¢itim energetskim podzonama. Kao posledica postojanja prostornih granica
primetni su dodatni energetski gepovi (za film i Zicu).
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4 Zakljucak

U radu su istraZeni i analizirani energetski spektri (moguda energetska stanja) elektrona
u kristalnim ogranienim stukturama (kvantnim Zicama), sa primitivnom kubnom refetkom.
Dobijeni rezultati su uporedjeni sa istim u balku i tankom filmu. Na osnovu ovoga se doslo do
sledecih vaZnijih rezultata.

1. Ove analize su pokazale bitne razlike u zakonu disperzije elektrona u pomenutim sistemima,
kao iskljucive posledice postojanja granica odgovarajude strukture, u kojima energetski
spektri poseduju energetske gepove. VeliCine gepova zavise od dimenzija uzoraka (debljine
filma, odnosno, debljine i girine Zice) i veoma brzo - praktitno parabolitki, opadaju sa
njihovim povecanjem.

2. Postojanje grani¢nih uslova ima za posledicu promenu energetske zone elektrona. U odnosu
na zonu dozvoljenih energija idealnih struktura sa praktitno kontinualnim rasporedom,
zona elektronskih dozvoljenih energija u filmu je izrazito diskretna. Ona se sastoji od
dvodimenzionih podzona. U svakoj od podzona energija uzima kontinualne vrednosti.
Povecanjem broja slojeva filma povecava se broj diskretnih stanja unutar zone dozvoljenih
energija. Kod kvantnih Zica ova diskretnost je dvodimenziona - duz oba pravca gde postoje
granicne povriine, §to znali da se kontinualnost podzona narusava i one dobijaju diskretan
karakter.

3. Spektri elektrona u film-strukturama i kvantnim Zicama poseduju donji (kao i jedan gornji)
energetski gep. Posledica postojanja donjeg energetskog gepa moZe da se tumacti na slededi
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 (akti-
vacione temperature) elektroni se mogu nalaziti samo u nekim od vezanih stanja. S druge
strane, pojavu gornjeg energetskog gepa moZemo tumaciti i tako da se u film strukturama,
za veli¢ inu minimalnog energetskog gepa, "spusta” Fermijev nivo. Samo elektroni sa
energijama vedim od ove minimalne, mogu da ufestvuju u transportnim i ostalim fizicki
interesantnim procesima, pa se lako moZe zakljuciti da se to lakse ostvaruje u filmovima,
a jod intenzivnije u Zicama.

4. Sve razlike izmedju posmatranih (neograniCenih i ogranicenih) kristalnih sistema su izraze-
nije, §to je film tanji, a Zica tanja i uZa, i i§Cezavaju kada debljina filma, odnosno debljina
i Sirina kvantne Zice, teZe beskonaénosti.
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