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1. Uvod

Od velikog znacaja za teoriju ¢vrstog stanja je ispitivanje udela i uticaja elektronskog
podsistema na fizicke karakteristike materijala, jer su upravo elektroni nosioci svih trans-
portnih i drugih fizicki interesantnih procesa. Posebno interesantno je njihovo ponaganje
kao nosioca bezotporne elektricne struje, u superprovodnom stanju, jer ga karakterige
sparivanje fermiona (elektrona ili supljina) koje je prisutno od niskotemperaturske do
visokotemperaturske superprovodnosti.

Moderna nauka o materijalima tezi preciznom strukturiranju materijala do §to manjih
dimenzija - reda veli¢ine nanometara, a fenomeni povezani sa tako malim dimenzijama
dovode do specificnih pojava i izmenjenih osobina, materijala. Ove strukture su od sireg
prakticnog znacaja posebno na polju elektronike, optoelektronike i visoktemperaturske su-
perprovodnosti. Iz tog razloga, u savremenoj fizici kondenzovane materije jedan od glavnih
pravaca teorijskih i eksperimentalnih istrazivanja je 1spitivanje osobina niskodimenzionih
sistema (superreetke, kvantne Zice i kvantne tacke), a pre svega tankih filmova'.

U ovom radu je ispitan uticaj granica film-struktura na energetski spektar 1 moguca
stanja elektrona (elektronski zakon disperzije). Dobijeni rezultati poredjeni su sa odgo-
varajucim za idealne beskonacne kristale, da bi se na osnovu toga uocile najbitnije razlike
ova dva sistema.

Pomenuta analiza vriena je koriséenjem metoda jednocesti¢nih talasnih funkcija? koji
se danas veoma cesto koristi u kvantnoj teoriji ¢vrstog stanja. Zahvaljujuci ugradjenoj
statisticl, taj metod sc uspesno primenjuje kod izracunavanja kako mikroskopskih tako i
makroskopskih, ravnoteznih i neravnoteznih svojstava kristala.

Ovde je najpre vriena analiza idelanih beskonaénih kristalnih struktura, a zatim isti
metod primenjen na film-strukture.

'Filmovi predstavljaju beskonagne strukture u svim kristalnim ravnima paralelnim dvema granié¢nim
povrsima, koje su normalne na jedan prioritetan pravac, duz koga je posmatrani sistem ograniéen.

?Postoje i drugi metodi pomoéu kojih se ovaj problem moze tretirati: metod Hajzenbergovih jednaéina
kretanja, metod malih perturbacija, metod dvovremenskih temperaturskih Grinovih funkcija i sl.
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2. Elektronska struktura kristala

Periodiéna promena mnogih fizickih veli¢ina kod idealnih kristalnih struktura (kao §to
Je na primer promena potencijalne energije elektrona, sa periodima kristalne resetke, u
kristalu) posledica je translacione invarijantnosti ovakvih struktura.

U teoriji fizike ¢vrstog stanja posebno jé vazno proucavanje promena diskretnog ener-
getskog spektra elektrona izolovanih atoma pri priblizavanju atoma i obrazovanju kristalne
strukture. Pri ovom procesu usled mterakcije medju atomima periodiéno elektriéno polje
kristala dovodi do cepanja encrgetskih nivoa elektrona slobodnih atoma. Naime, uko-
Jiko kristal tretiramo kao gigantski molekul, zbog Paulijevog principa iskljucenja kvantna
stanja elektrona u tom molekulu moraju biti okarakterisana razlicitim kvantnim broje-
vima, a posledica toga je formiranje cltavog spektra energetskih nivoa u izolovanom atomu.
Umesto jednog energetskog nivoa, jednakog za svih N izolovanih atoma u évrstom telu se
pojavljuje N blisko rasporedjenil nivoa koji obrazuju energetsku zonu. Utvrdjeno je da
se svi nivol ne cepaju jednako”, ve¢ da se vise cepaju spoljadnji - valentni nivoi, a uzrok
tome je Sto se talasne funkcije spoljasnjih valentnih elektrona susednih atoma medjusobno
veoma preklapaju. To dovodi do kolektiviziranosti ovih stanja, kojima se na taj nacin
atomi povezuju u kristal - gigantski molekul, pa se na nih primenjuje Paulijev princip
iskljucenja za kolektivizirane, kristalne energetske nivoe. Ovi kolektivizirani elektroni
nisu vezani sa atomima kristalne resetke i mogu se premestati po celoj zapremini metala.

U slucaju da elektron napusti atom u kristalu, on se pod dejstvom primenjenog elek-
tri¢nog polja ne krece sasvim slobodno ve¢ je podvrgnut uticaju kristalnog polja. Uvodje-
njem efektivne mase kvazislobodnih nosilaca naelektrisanja moze se ovaj uticaj kristalnog
polja usrednjeno uzeti u obzir. Zbog anomalnog ponasanja kvazislobodnih elektrona na
krajevima valentne zone takodje se uvodi pojam kvazislobodnih nosilaca - Supljina.

Veliki broj pojava vezanih za ponasanje elektrona u kristalima uspesno se opisuje
modelom kvazislobodnih elektrona, dok se uticaj jona kristalne reetke svodi na to da se
obezbedi ukupna neutralnost kristala, kao i na rasejavanje kvazislobodnih nosilaca.

2.1. Degenerisani elektronski gas

Polaze¢i od modela slobodnili elektrona moze se razumeti veliki broj vaznih fizickih
osobina metala. Prema ovom modelu, najslabije vezani elektroni atoma kreéu se skoro slo-
bodno kroz zapreminu metala. Valentni elektroni atoma postaju provodnici elektriciteta
u metalima i nazivaju se provodnim elektronima. Sile izmedju ovih elektrona i jona se
zanemaruju u aproksimaciji slobodnih elektrona, pa se u svim proracunima smatra da
se provodni elektroni kre¢u slobodno svuda u unutasnjosti uzorka. Totalna cnergija jed-
naka je kinetickoj dok se potencijalna ne uzima u obzir. Stvarna raspodela naelektrisanja,
provodnih elektrona je rezultat uticaja jakog elektriénog potencijala jona. Upotrebljivost
ovog modela zavisi¢e u sustini od kineti¢kih svojstava provodnih elektrona.

Provodni elektron se u metalu moze kretati po pravoj putanji duzine veceg broja
medjuatomskih rastojanja a da se pri tom ne sudari sa drugim elektronima ili atomskim
ostacima, $to znati da se provodni elektroni u tom smislu ponasaju kao gas neinteragujuéih

3Energetski nivoi unutrasnjih elektrona cepaju se veoma slabo i to pri vrlo malim rastojanjima medju
atomima (mnogo manjim od perioda kristalne regetke).
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cestica. Ovo je uslovljeno time sto slobodan elektron ne skrece pod uticajem jona ure-
djenth u periodi¢nu regetku, jer se talasi materije prostiru slobodno u periodicnim struk-
turama, kao 1 time $to se zbog Paulijevog principa iskljucenja provodui elektron retko
sudara sa drugim provodnim elektronima.

Dakle, elektroni u metalima mogu se posmatrati kao elektroni u Fermijevom gasu
slobodnih ¢estica (gas slobodnih neinteragujucih ¢estica koje se pokoravaju Paulijevom
principu iskljucenja) ¢ije su energije zadate energijom translacije:

hk?
E = , (2.1)
B 2m
gde je k = 7 talasni vektor, P
U slucaju kada je L v= BT

# - hemijski potencijal, kvantni efekti postaju dominantniji ako je toplotna energija znatno
niza od hemijskog potencijala: y > k7". Na apsolutnoj nuli ¢estice popunjavaju redom
najniza kvantna stanja, saglasno Paulijevom principu. Takav gas nazivamo potpuno de-
generisanim fermionskim gasom.

Raspodela elktrona u kristalu po energljama, pri nekoj temperaturi T potéinjava se
Fermi-Dirakovoj statistici, saglasno kojoj se verovatnoca nalazenja clektrona u stanju sa
energijom £ opisuje Fermi -Dirakovom funkcijom raspodele (slika 2.1):

f:[exp(E—'u-Fl)]_l f

kT |
1 E < po T=0 K
- T=0K, = _ 1 SN
na fO { 0 F> Lo i/
tto - vrednost hemijskog potencijala |
na apsolutnoj nuli. 720 K
| -
Slika 2.1: Fermijeva funkcija 0 ‘Ilo \/_:

raspodele elektrona

Na T = 0 K sva stanja sa energijama manjim od pg su popunjena. a visa energetska stanja
su prazna, pa je po jednak grani¢noj energiji degenerisanog gasa.

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

hik?
_ F

Ho = (2.2)

2m
Temperatura pridruzena ovoj energiji je temperatura degeneracije: Tx = pq /kg. Fermion-
ski gas je degenerisan u podru¢ju gde vazi T' < Tr. Brzina cestice obra¢unata od vrha
Fermijeve raspodele moze da se izrazi pomoéu kg, odnosno pomoéu, grani¢ne brzine
fermiona na apsolutnoj nuli: vp = hkg/m.

Kako je ukupna energija osnovnog stanja fermionskog gasa:

3 (
By = /fE AN = Npo, (2.3)

srednja energija bice: Eo = (Ey/N) = (3/5)po, gde je N ukupan broj cestica gasa.
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2.2. Uticaj periodiénog potencijala na elektrone

Nalazenje egzaktne kvantitativne teorije koja bi objasnila nastajanje zonalne ener-
getske strukture u kristalu predtavlja vazan, ali do sada neresen problen teorije ¢vrstog
stanja. U strogom smislu, elektroni i joni u kristalu ¢ine jedan kvantni sistem, €ije resenje
treba naci. Posto je resavanje ovakvog sistema suvise komplikovano pribegava se raznim
aproksimacijama. Ako se elektroni posmatraju kao nezavisne ¢estice koje se kreéu pod
ukupmim uticajem svih sila i zanemare nepravilnosti u gradji kristalne regetke kao i oscilo-
vanja atoma oko ravnoteznih polozaja, uzima se da se svaki elektron krece u potencijalu
koji je perioditan sa periodom kristalne celije:

U(F) = U7 +77) . (2.4)

gde je 7 = nqd; + nydy + nads - vektor translacije kristalne resetke. U takvom peri-
odi¢nom potencijalu talasne funkcije elektrona imaju neka opsta svojstva koja proizilaze
neposredno iz Sredingerove jednagine:

HY=FEW, (2.5)

pri ¢emu je Hamiltonov operator:

H() = ——A + U(F) . (2.6)
2m
Razmatra se kako se translaciona simetrija odrazava na svojstva talasnih funkcija
elektrona W, () odnosno na svojstvene funkcije hamiltonijana #. Delovanje operatora
translacije T; definisano je na sledeéi nacin:

Tr Uo(7) = U, (T3 7) = U, (F — ) , (2.7)

gde funkcija W, (" — @) pripada istom funkcijskom (Hilbertovom) prostoru kao i W, (7).

Posto je hamiltonijan H translaciono invarijantan, §to znaéi da komutira sa operatorom
T, a W,(7) je i njegova svojstvena funkcija, to na osnovu gornje relacije sledi

H [T o ()] = Ta [H Uo(7)] = T [E,V, (7)) = E, [Ts U,(7)] . (2.8)

gde je E, svojstvena vrednost jednoelektronskog hamiltonijana H. Iz relacije (2.8) sledi da
sui W, (r) i Tz¥,(r) svojstvene funkcije hamiltonijana H sa istom svojstvenom vrednoséu
E,. Ako je E, nedegenerisana svojstvena vrednost, onda joj odgovara samo jedna svoj-
stvena funkcija, pa sledi da su u tom sluéaju funkcije W, (7) i T3¥,(7) jednake do na fazni
mnozitelj, odnosno da je

pri cemu fazni mnozitelj t5 ima smisao svojstvene vrednosti operatora 7Tk.
Lako se pokazuje da za talasne funkcije vaze sledeéa transformaciona svojstva:

Ta U p(F) S TEW (7)) = U o(F— 1) = e ~F10_(7) | (2.10)

T

gde je uveden indeks k jer talasne funkcije zavise od talasnog vektora k. Iz ovih relacija

sledi da je tz =t = e ~*F7%,
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Iz gornjih jednacina takodje sledi da jednoelektronska talasna funkcija zadovoljava
relaciju

U (F=7) = e~ 7)) (2.11)
Da bi funkcija ¥ _g(r) zadovoljavala prethodnu relaciju mora da bude oblika:

U (7)) = (7)o (21

nK

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

Re {:P(X )}

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

Uvrdtavanjem Blohove funkcije u Sredingerovu jednacinu (2.6), dobija se nova jedna-
¢ina za periodiéni faktor:
2

h . .
~ 5 (ViR @ e+ U7 @ = £ @ (). (2.13)

Posto su talasne funkcije i energije elektrona periodicne u prostoru inverzne resetke, to
je dovoljno svojstveni problem hamiltouijana resavati samo u oblasti koja odgovara za-
premini jedne elementarne celije, pri éemu na granicama te oblasti treba zadati periodiéne
grani¢ne uslove®.

Za neke energije talasni vektor & postaje kompleksan. Takve vrednosti se iskljucu-
ju iz energetskog spektra jer, u protivnom, gustina verovatnoe ne bi imala svojstvo
translacione invarijantnosti. Suprotno od energije slobodnog elektrona, energija elektrona
u periodi¢nom potencijalu ne moZe da se kontinualno menja. Potpuni spektar prethodne
jednatine, dakle, zavisi od celog broja Ai parametra k., sto se moze predstaviti kao niz
energetskih zona E;,(k) Za svaki broj Apostoji kontinuum energija odredjene $irine, &ije
zone mogu bit1 razmaknute ili se prekrivaju. U svakoj zoni ima ukupno N energetskih
nivoa, pri ¢emu ako je N dovoljno veliko, onda se susedne diskretne vrednosti k malo
razlikuju, pa se moze uzeti da je k neprekidna promenljiva i da je Ep neprekidna funkcija
talasnog vektora.

4Funkcija ®_; mora biti ista na suprotnim stranicama éelije. $to su graniéni uslovi jednaéine.
nk P .
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2.3. Brzina i ubrzanje elektrona

Kvazislobodni elektroni u metalu ¢ine degenerisan gas. odnosio. podvrgavaju se kvant-
noj Fermi-Dirakovoj statistici, pa je stoga potrebno napustiti klasicnn predstavu elektrona
kao Cestice i posmatrati njegovu dualnu (estiéno-talasnu) kvantuomehanicku prirodu.

Jedan od pogodnih nacina prikazivanja elektrona je u vidu tzv. talasnog paketa gde
je Cesti¢ni aspekt elektrona izrazen njegovom lokalizacijom u intervalu gde je rezultujuca
amplituda talasnog paketa razli¢ita od nule. Srednja brzina clektrona tada je odredjena
grupnom brzinom talasnog paketa:

dv dwe 1

di/n —ar ST R VER. (2.14)

v =

gde je v = E/h - frekvencija.
Delovanjem spoljasnjeg elektri¢nog polja, odnosno spoljasnje sile, menja se energija
elektrona u jedinici vremena, za iznos:

ﬁ oy
effi = cFoVE. (2.15)
13

S druge strane, promena energije kao funkcije od k ée biti:

dE di
- VEZ 2.16
dt b dt (2.16)

Izjedna¢avanjem prethodna dva izraza dobija se da je:

e _ I (2.17)

dt A

Talasni vektor se u elektrienom polju menja kao za slobodni elektron za koji je impuls

p= h/;, pa jednacina (2.17) daje Njutnov zakon kretanja: p'= F. Jednacina (2.14) strogo

proizilazi iz razmatranja kretanja talasnog paketa pod delovanjem elektricne sile.
Ubrzanje elektrona ¢e na osnovu izraza (2.14) biti:

. _dv_d (19E\ 1 0*F Ok (2.18)
‘@ T a\r ok C hgkok Ot o
2.4. Tenzor reciproéne efektivne mase
Kombinacijom izraza (2.17) i (2.18) sledi da je:
1 #B(k) ~ _ F
g=L0EE) s F (2.19)

gde je veli¢ina — tenzor recipro¢ne efektivne mase. Elementi ovog tenzora odredjeni su
m*

odgovarajuéim izvodima energije po komponentama talasnog vektora:

92E 8E 2B
R Bl Bk,0k, Ok,0k,
T 32 a7ar — 72 | 9kyoks ak2 Bky ok, 2
m* h I v y :
Okdk 9’E ’E %K

Ok,0ky  Ok,0k, k2
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U slucaju primitivne kubne resetke, koja ima medjusobno normalne ose, jediniéni
vektori u smeru osa 2.y, z redom, su oznaceni kao: {e1,62,6) — @ =¢ea @ = €9a;
dz = eza, gde je a - duZina ivice elementarne kocke, a izraz za talasni vektor je ondas

— . 7L1 - 712 . ,23 . . .
k=2x <L‘e] ‘rl_(‘72+“L_€3> i Li = Na; t=2,Y,2.
i ) 3

—

Uslov da vektor k pripada redukovanon podrucju je da njegove komponente budu odab-
rane tako da vazi: w n _
=< <= i=ay, s
a a
Za ovakvu resetku tenzor reciprocne efektivie mase Je simetrican i ima medjusobno jed-
nake dijagonalne komponetne. Ukoliko se ta osobina tenzora primeni na izraz (2.19),
odnosno (2.1), dobija se disperzioni zakon slobodnog elektrona, ali sa efektivnom masom

h?k?
2m*

E(k) = (2.21)
Smisao uvodjenja efektivne mase sastoji se u tome da se slozeni zakon; kretanja u kristalu
mogu formalno svesti na zakone klasicne fizike. Znadci, podsrestvom efekiivne mase je
uracunato rezultujuce dejstvo periodi¢nog elektricnog polja na elektron.

Zavisno od zakrivljenosti encrgetske povrsine, efektivna masa moze da bude nega-
tivna ili pozitivna (Sto odgovara clekironima ili supljinama, respektivno). Ubrzanje no-
sioca naelektrisanja u kristaluoj resetki odredjeno Je&; ne slobodnom elektronskom masom,
ve¢ skupom velicina (2.20) koje se menjaju pomeranjem elektronskog stanja u prostoru
talasnog vektora. Efektivna masa elementarnih nosioca naelektrisanja je pozitivna oko
sredine, a negativna pri kraju redukovanog podru¢ja. Ovo moze da se prikaze crtezom

(slika 2.3).

Ove anomalne oblasti (m* < 0) mogu da

se objasne posmatrajuéi kretanje elektrona -
pod dejstvom konstantnog spoljasnjeg clek-

triénog polja E. Kako kretanje elektrona

E—]

u kristalu ima oscilatorni karakter, oblasti
negativne mase odgovaraju situaciji da se a
elektron usporava iako na njega deluje spo-

ljasnja sila sa teznjom da mu poveéa brzi-

nu (K < k < ZE), odnosno ubrzava iako
spoljasnja sila t(éZi da mu smanji brzinu
(—z < k < —k'). Medjutim, u toj oblasti
fazrcllog k-prostora negativno naelektrisani
elektron negativne mase moze da se tretira
kao pozitivno naelektrisana é&estica pozi-
tivne mase - Supljina koja se kreée u skladu
sa delovanjem polja: +ek. Dakle, kretanje
elektrona na krajevima zona moze da se
posmatra 1 kao kretanje pozitivno naelek- Slika 2.3: Promena energije i efektivne
trisanih supljina. mase u k-prostoru

PR RPN M
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2.5. Zakon disperzije elektrona

Sada ¢emo razmotriti neka svojstva elektronskog podsisienia idealnog beskonacnog
kristala polazeéi od hamiltonijana slobodnih elektrona kojt u konhguracionom prostoru
ima oblik:

_ + + 9 :
H=3% Agatas —> Wamatas . (2.22)
i T,
gde su af i aj - kreacioni i anihilacion; operatori elektrona na évoru 7 resetke. Velicine
212 2.2
1 h*k 1 Tia g Nk
A* - . M/'v-.-ﬂ_ _ ezk(mv-na)___; )

predstavljaje energiju elektrona lokalizovanog na évoru 77 i matricne clemente elektron.
skog transfera sa &vora 7 na cévor i, respektivno. Ovde je pretpostavljeno da Je broj
elektrona po atomu relativno mali (jedan elektron po atomu) tako da se Kulonova in-

terakcija elektrona moze zanemariti. U tom slucaju, lako se pokazuje da je hamiltonijan
(2.22) ekvivalentan hamiltonijanu elektronskog gasa u aproksimaciji efektivne mase:

E
Iz translacione invarijantnosti posmatranog idealnog kristala sledi periodiénost hamilto-
nijana (2.22) koja ima za posledicu da su:
Ap=A, Wiga=Wss=W, V(4 m) . (2.24)
Na osnovu toga, u aproksimaciji najblizih suseda, elektronski hamiltonijan postaje:

—_ E + 4 E +
H - A anlnynzanznynz - M/ anznynz (anl—klgzylz: + (/’771—1,nynz+

Nzfynz NxNyn,

+ an;ny+1,nz + anzny—l,nz + Anongn, +1 + an,—ﬂbynz—l) (225)

Izvrsicemo Furije transformacije operatora kracije 1 anihilacije:

1 .
+ _— + —Za(q:rn1‘+Qyny+Qan)
Crpnyn, = \/N Z 949, € ’
qzqyqz
1 .
_— 2 talkanz+hynytkon.)
anxnynz = — akl—/{yk; e ( Nz yy .

VN Sk,

gde je N = N,N,N, - ukupan broj atoma (molekula). Ako se uzme u obzir da je

Z eia[(kz—QI)nz-l-(ky—‘Iy)ny‘i'(kz—lh)nz] — NzNyNz(Squzékyqy(Skzqz s (226)

NgNynz
tada hamiltonijan postaje (dijagonalan):

H= Y [A~2W(cosak, + cosak, + cos ak)]ay i p Gk, (2.27)
ko kyk,
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ili
H =3 E(k)atag (2.28)
k
gde je
E(/;) = A —2W (cos ak, + cos ak, + cosak.) . (2.29)

Ovaj izraz predstavlja zakon disperzije elektronskog sistema u idealnoj beskonacnoj pros-
to] kubnoj strukturi. U slu¢aju slabo vezanih elektrona (degenerisan elekironski gas),
A = 6W pa je:

Ep =2W (3 — cosak, — cos ak, — cosak,) |

: . o ak; .
gde je: | — cos ak; = 2sin? —;)i, pa se dobija:

<

k, _ k, Ly ak, o
Er=4W (sin2 a—Q— + sin? %—f + sin? %) . (2.30)
) ) ak; . ak, ak;
Ako se uzme u obzir da je za male talasne vektore: - < 1 = sin & 7, tada
izraz (2.30) dobija oblik: ) ) )
By~ Wa? (k] + B2+ K2) = Wa'h? (2.31)
Rik?
Na osnovu (2.21) sledi: Wa?k? = v odnosno:
h2
* = . 2.32
" 2a?W ( )
Poslednji izraz predstavlja efektivnu masu u dugotalasnoj aproksimaciji. Reciproéna vred-
., 1 2a°W L } ..
nost bice: =7 sto zbog tenzorskog karaktera efektivne mase mozemo pisati:
m> 1
1 00
2
L2 o (2:33)
mR o0
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3. Visokotemperaturski superprovodnici

U nauénoj i tehnickoj javnosti, 1987. se smatra godinom superprovodnosti®. Naime.
pocetkom te godine su sintetisani superprovodni materijali sa kriti¢nom temperaturom
prelaza u superprovodno stanje iznad temperature te¢nog azota (77 K), ito pruza moguc-
nost da primena superprovodnih materijala bude ekonomski isplativa. ¢ak i u proizvodima
za Siroku potrosnju. Ovim temperaturama dovedena Je u pitanje tvrdnja o postojanjn
iskljutivo fononskog mehanizma kod superprovodnika, prema cemu je procena najvige
T, ~ 30 K. Sinteza visokotemperaturskih materijala sa T, > 77 K predstavlja pocetak
nove tehnologke revolucije, a smatra se da ¢e njthovom primenom doéi do veéih promena u
tehni¢kom i tehnoloskom smislu, nego sto je to ucinila poluprovodnicka i mikroelektronska
tehnologija.

Prvi rad iz oblasti superprovodnih keramickih materijala publikovan je 1975, go-
dine, kada su Slejt i njegovi saradnici sintetisali uzorak BaPb,_.Bi,05 sa perovskit-
nom strukturom kriti¢ne temperature 13 K. Veliki prodor u oblasti visokotermperaturskih
superprovodnih materijala na¢inili su rezultati svajcarskih nauc¢nika Bednorca i Milera
koji su sintetisali potpuno novi superprovodni materijal na bazi Ba — La — Cu — O
(BazLlay_ oCuOy_,, gdejez > 1iy > 0) sa kriti¢nom temperaturom od oko 30 K. Nakon
ovog zaista istorijskog rada, niz istrazivaca zapocinje svoje eksperimente na sistemima
(La—)Ba — Cu — O sa razli¢itim stehiometrijskim sastavom, uslovima sinteze (atmosfera
kiseonika, vakuum, vazduh) pri razli¢itim temperaturama i vremenima sinterovanja. Tako
je januara 1987. Cu sa saradnicima sintetizovao materijal, na bazi pomenutog sistema, sa
T, = 40 K. Satarola sintetise niz superprovodnih materijala nestehiometrijskog sastava na
osnovu oksida lantana i bakra sa stroncijum karbonatom. Tacka prelaza u superprovodno
stanje za sisteme Lay_,S7,CuO4 i 2 < 3 iznosila je preko 36 K. U toku procesa sinteze
bilo je neophodno prisustvo kiseonika zbog presudnog uticaja na formiranje valentnih veza
kod bakra. Sli¢ne rezultate saopstavaju 1 Japanski istrazivaci, sa temperaturom prelaza
oko 30 K. Pocetkom 1987. godine Cu sa saradnicima je sintetisao uzorke novog super-
provodnog materijala, koji je sadrzao itrijum, barijum i bakar u sisternu ¥ — Ba — 'y — 0.
sa kritiénom temperaturom oko 95 K. Dobijeni uzorci su bili razlicitog stehiometrijskog
sastava od (K,gBao,gC1LO4_y do Yo6Bao.4Cu03_,), a njihova boja se menjala u zavisnosti
od kompozicije i uslova odgrevanja. U januaru u 1988. na Cukuba univerzitetu u Japanu
otkrivena je superprovodnost na 110 K bez elemenata retkih zemalja na bazi bizmut-
kalcijum-stroncijum-bakar-oksida, slozenog hemijskog sastava. Ove keramike se veoma
lako sintetizuju, jevtinije su i imaju bolja mehanicka svojstva od keramika na bazi retkih
zemalja. Mesec dana kasnije Parkin i saradnici iz Kalifornije pronalaze superprovodnost
na temperaturi od 127 K sistema T'1,Ca; Ba;Cu30;y, ali njegov nedostatak je u tome sto je
neophodna slozena aparatura za zastitu od otrovnog talijuma. Nedavno (1993.) otkrivene
su dve grupe superprovodnih materijala za koje se smatra da ée imati znacajnijeg uticaja
na buduce tehnologke primene. Naime, najnovija istrazivanja na Hg—Ba—Ca—-Cu—0
sistemu pokazuju porast kritiéne temperature do 135 K, dok se kod HgBa;Ca,CusOq

*0vo je treéa godina superprovodnosti. Prva Jje bila 1911. (K.Onesovo otkrice superprovodnosti), a
druga 1957. (BCS objadnjenje superprovodnosti).
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povecava na 164 K, pri hidrostatickom pritisku od 31 GPa. Veliku paznju izazvalo je 1
otkrice superprovodnosti u sistemima Re — M — 5 — (" (He - elementi retkih zemalja,
M - Pd, N1), sa kriticnom temperaturom 23 K za ¥ Pds By(y 4. zbog ¢injenice da se rel-
ativno visoka vrednost kriti¢ne temperature moze ocekivati i u materijalima bez bakra i
kiseonika.

Iz napred izlozenog vidi se da su visokotemperaturski superprovodni materijali - ke-
ramike na bazi CuO, ali sinterovanj i dopirani teskim elementima: La, Ba, Y, Ca, TI,
B, ... u razli¢itim koncetracijama. Ve¢ je i ranije uoceno da slabi provodnici ili cak
i izolatori (na sobnim temperaturama) imaju mnogo holje superprovodne karakteristike
od (dobrih) metalnib provodnika. Otuda interes za oksidia (ili cak sulfidima), ali iz
trece grupe elemenata jer oni poseduju dosta veliku koucetraciju slabo vezanih elektrona
koji mozda imaju odlu¢ujuéu ulogu u superprovodjenju. Koliko je ovo iznenadjujuce isto
toliko je iznenadjujuéa cinjenica da samo neznatne promene fizickih uslova ili hemijskog
sastava mogu potpuno da promene prirodu materijala. Tako neki uzorci mogu da budu
feromagnetici ili poluprovodnici, drugi izolatori il; feroelektrici, sve u zavisnosti od njithove
izrade. Zbog toga su keramika tipa lantana imale T.
itrijumom sve do oko 100 K.

Posle otkri¢a ovih superprovoduih materijala nadjeno je da su to visefazni uzorci, pa se

oko 40 K, a zamenom lantana

postavljalo pitanje koja od ovih faza je superprovodna. Za analizu faznog sastava i ispiti-
vanja kristalne strukture koriséene su razlicite metode rendgeno-strukturne kristalografije.
Kristalna struktura do sada poznatih visokotemperaturskih oksidnih superprovodnih ma-
terijala nastala je modifikacijom kristalne strukture tipa prirodnog minerala perovskita
CaT10s, (radi se o kubnoj kristalnoj strukturi, slika 3.1a). Zajednicko za sva ova jedi-
njenja je da imaju dvodimenzionu ili slojevitu strukturu. Elementarna celija im je tetra-
gonalna ili ortorombiéna, pri ¢emu su a i b parametri priblizno jednake duzine, dok je ¢
parametar nekoliko puta veci. Nasuprot ranije poznatim superprovodnicima, keramika je
jako izotropna, §to zna¢i da kriticna gustina struje varira i to radikalno od toga kojim
pravcem struja tece kroz kristale. Kriticno polje keramike se takodje menja u zavisnosti
od orijentacije primenjenog polja. Primeceno Je da znatno vece gustine struja teku u a, b
ravni nego po c-osi. To je i bio razlog zasto su istrazivaci nastojali da izgrade uzorke u
vidu tankih filmova kod kojih struja tece normalno na c-osu (u a, b ravni).

Osnovni izgradjivacki element kristalne strukture keramika su CuOg oktaedri koji su
medjusobno spojeni preko zajedni¢kih rogljeva u ab-ravni, pri cemu se formira slojevita
struktura (slika 3.1b - struktura lantanovih keramika). Pored bakar-oksidnih slojeva neke
od keramika (itrijumove) sadrze i lance bakar-oksida (slike 3.1 ¢ i d). Sve to ima za
posledicu zna¢ajnu anizotropiju mnogih osobina keramika (kriticna gustina struje varira
u zavisnosti od toga kojim pravcem stuja tece kroz kristale, kriti¢no polje se menja u zavis-
nosti od orijentacije primenjenog polja itd.). Izmedju slojeva nalaze se medjuslojne oblasti
koje, pored toga sto stabilizuju kristalnu strukturu, imaju i ulogu ,rezervoara” nosilaca
naelektrisanja. Naime, referentna jedinjenja La;yCuOy i Y BayCusOg su poluprovodnici
kod kojih joni bakra (Cu?*) u CuOj; sloju imaju d° konfiguraciju 1 antiferomagnetno su
spergnuti sa susednim jonima bakra. Dodavanje nosilaca CuO, sloju (kod La;CuQy),
¢ime on najpre postaje provodan, a zatim superprovodan, vrsi se supstitucijom trova-
lentnih La®t atoma dvovalentnim Sr2*, odnosno dodavanjem kiseonika ¥ Ba,Cus0q, §to
rezultira formiranjem CuO lanaca kod Y Ba,CuzO,. Da bi se ponovo postigla elektricna
neutralnost u uzorku, dolazi do transfera elektrona iz Cu0O, ravni, tako da slojevi postaju
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provodni, pri ¢emu su nosioci naelektrisanja Supljine (svi visokotemperaturski oksidni
superprovodnici, osim Ndy_,Ce,CuO, su p-tipa). Na bazi dosadasnjih eksperimentalnih
rezultata moze se zakljuéiti da dodavanje nosilaca iz ,rezervoara” u CuO; ravni znaéajno
povecava provodnost ab-ravni. Medjutim, kriti¢na, temperatura dostize maksimum samo
pri optimalnom dopiranju. Dalje poveéanje dopiranja snizava kriticnu temperaturu i su-
perprovodnost i§¢ezava pri koncentraciji od 0.3 Supljine po atomu bakra u CuO, sloju.
Zanimljivo je napomenuti da su oksidi Bi — Sr — Ca — Cu — O veoma, stabilni u vodi i na
vazduhu i da nisu primeéene nikakve promene u superprovodnim osobinama ¢ak i nakon
sprovodjenja termickog ciklusa izmedju 4 K i sobne temperature. Pretpostavlja se da

b1 ovaj oksid mogao znatno da doprinese razreSavanju mehanizma visokotemperaturske
superprovodnosti.

— (uQ lome.

. Ba0
2 - — (U0

Z TR
b Bal
— Cu0 tanse.

()

Slika 3.1: Kristalne strukture oksidnih keramika

Perspektiva primene visokotemperaturskih superprovodnih materijala je znacajna pre
svega jer zamena helijuma kao rashladnog sredstva te¢nim azotom ima mnogostruke pred-
nosti. Malo je verovatno da ¢e u skoroj buduénosti ovi materijali imati primenu za trans-
port 1 akumulaciju elektritne energije, ali se njihova odlutujuéa ulog veé sada vidi u
podru¢ju primene kao sastavnih delova za izradu elemenata opreme jakih magneta, za-
tim senzora, pa brzih analogno-digitalnih pretvarata i prekidata. Jaka magnetna polja
potrebna su za fundamentalna nauéna istrazivanja u fizici (npr. kod akceleracije i sepa-
racije elementarnih Cestica ili za ostvarivanje kontrolisane fuzije), u medicini (za magnetne
skenere ili NMR-tomografiju), u industriji (za MHD), u saobraéaju (levitacioni trans-
port) itd. Magnetni senzori (SQUID - uredjaji) ve¢ imaju primenu u mnogim oblastima
nauke i sa klasi¢nim superprovodnicima, ali bi sa novim ovo trebalo da bude efikasnije 1
ekonomiénije.
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4. Elektronski spektri idealnih film-struktura

- 4.1. Model elektronskog filma

Hamiltonijan jako vezanih elektrona u tankim kristalnim filmovima mogemo formirati
polazeci od ,balkovskog™ hamiltonijana koji u aproksimaciji najblizih suseda ima oblik:

J— + +
[1 - E A'mf?yl%:(l'nl.nynz a'ﬂrnyn: a’nInynz X
Ty iy = NagNynz
/'
X (M TaTiyNz: N+ 1nyn, anx+1,nyn3 + ” NzNyNz; ng—1,nyn, an,r—l,nynz_*_ (41)

r
+ I/Ln,n_ur/,,:n»,;ny-f-l,nz anzny+l,nz + I/an.nynz;7117‘Ly-—l,n3 (L7L171y-1,nz +

- 1
+ S ip My st 1 anrn nz+1 + ” Tig My ;Mg NyTi,— 1 (l'nrrz 1y —1 .
Y Yy Yy Yy 1 Yy Yy

Fermionski operatori af i az, kreiraju i anthiliraju elektrone na atomu ¢iji je polozaj
odredjen vektorom resetke 177 = n,i + nyj + n.k. Posto su graniéne povrsine filma uzete
normalno na z - pravac. indeks sloja n, u (4.1) - uzima vrednosti

- n.=0,1,2, ..., N,,

gde je N, € [2, 20] kod ultratankih filmova. Indeksi n, i n,, koji odredjuju poloza]
atoma u svakom sloju mogu imati proizvoljne celobrojne vrednosti (od —o0, do +o0).

Realni kristali za razliku od idealnih beskonaénih struktura, ne poseduju osobinu
translacijske invarijantnosti. Postojanje izvesnih grani¢nih uslova, jedan je od uzroka
narusenja simetrije. Sistemi koji imaju dve paralelne grani¢ne povriine nazivaju se fil-

movima.
_ Z*
L A n,=N,
i W n,=N,-1
v, n,=N,-2
w .
. ;
Y
w A n,=1
0 A n,=0 X/)Vf

Slika 4.1: Presek kristalnog uzorka u X(Y)Z - ravni
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Posmatra se idealni tanki film kubne kristalne strukinre. nacinjen na substratu nekim
tehnicko-tehnoloskim postupkom (naparavanjem, spaterovanjem i sl.). Pojam idealni film
koristi se u smislu nenarugenja kristalne strukture (bez prisustva defekata, primesa i sl.),
a ne u smislu prostorne neograni¢enosti. Dimenzije filma s takve da je on u XY ravnima
beskonacan, a u z pravcima ima konaénu debljinu (L). Znaéi da ovaj film poseduje dve
beskonaéne granicne povrsine paralelne XY ravnima i to za: = — 01z=1.

Razmatracemo analiticki resiv slucaj koji odgovara film-strukturi koja je ,isecena” iz
beskonacne. Zbog postojanja granica filma uzecemo da je energija elektrona oblika:

Appngn, =0 za n, <0in. > N,

A / <« o \ (42)
Rapfyng — A Za 0 N P
a matricni elementi elektronskog preskoka sa sloja na sloj su:
annyo;ninynz =0 za n. <0,
annyNz}TLGynz = O Za 1 > \“ k] (4 3)
annynz;nznymz—i-l =W za 0< e SND -1
annynz:nq;ny,nz—l =W za | <o <N,
pri ¢emu je za svaki sloj,
I/I/n.»[nynz;nr:i:l,nyn: - M'/Y/z,rnyn;m,;n_,,i].'u: =W R (44)
gde je W - konstanta elektronskog transvera idealnog kristala.
Elektronski hamiltonijan tankih kristalnih filmova mozemo napisati u obliku:
H=H.4+H,. (4.5)
gde su:
N;-1
}[2 = Z Z ar_tznyn; [A (llnrnyn; - M/ (a711+1.7‘uy713 + (Lnl«l,nyn,g+ (46)
NxNy n,=1
+ anrny+l,nz + anrny~],n; + ang~7zynz+l + (Lnru,yn,,~1> }
Hp = Z [a:;nyo (A Anyn,0 — Wangn.;,l) +
NNy
+
+ anznyNz (A UnanyN, — VVGn,m,N;—l) - (47)

+ _
- Wanznyo (an1+1,ny0 + py—1ny0 F Arpnyy1,0 + anl-ny—l,0>

— Wa;i-g:nyNz (anr-f—l,nyN: + anx—l,nyNz + an,g;vz!/JrJ,J\/'; + anzny—l,]\/})}

4.2. Jednocesti¢na stanja elektrona u filmu

Potrazi¢emo sada jednocesti¢nu talasnu funkciju | ¥,) za elektrone u filmu, koju pisemo

u obliku: W) = Y Awapeat . [0). (4.8)

NixMynz

Iz uslova ortogonalnosti (¥, | ¥;) = 1 sledi:

Z A;InynzAnznynz =1. (49)

NgNynz
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Hajzenbergova jednacina kretanja za operator Gm m,m, glasi:
ihdamrmymz

dt

AKo je apymym. (1) = Goymym, (0) €™, a energija sistema /£ = hiu dobija se:

= [Gmymym,, H] . (14.10)

Eamxmymz - [a7713;7ﬂym27 H] = Omrmymz . ( {1 J)

Na osnovu ove jednacine sledi:

(Bamamym. = (0smyy H]) [0} =0 (4.12)
Najpre ¢emo racunati komutatore: Cs = l[am, H]. Za njihovo izracunavanic ko-
risticemo standardne fermionske komutatorske relacije:
{aﬁ'a a;%} = 677771 ) {a"f arﬁ} = {a'r_'zta (l‘::z} =0 (113\
Zgodno je da H, napisemo kao sumu:
7
H,=H-> H,, (4.14)
d v=2
gde su:
N, -1
— + .
Hl - A Z Z (Lnrnynzanfnynz ’
NxNy ny=1
N,-1 N.-1
. _ + i . + .
H2 - WZ Z anxny"zan‘l"{"l?nynz ’ H3 - I/I/ Z Z a””z"?//'/?":(l’”'f"l~”3/77: !
NgNy n=1 MaNy ny=1 ¥ e
N,-1 N, -1 L15)
— + . —_— 7 + .
H4 - W Z Z ana:nynzanfny'*'l’nz ? H‘5 - ‘/I/ Z Z (L”r,z‘”rg”:(I'”'a"n’,/*1'”3 ’
NgNy ny=1 NazNy n=1
N.-1 N,-1
— + . _ +
He =W Z Z ponyn, Ongnyn, +1 3 H, =W Z Z U Cnmyme -1 -
NxNy nry=1 NzgNy ny=1

Na osnovu toga sledi:

N:-1
2 +
Cl = [arﬁaHl] =A Z Z [amzmymZ 7an1nyn;a71x”yﬂzJ

NzNy ny=1
Nz-1

_ +

- A Z Z (anznynz (amzmymzanznynz - anxnyn:amrmym;) +
NaNy ny=1
+ +

+ (amlmymzanznynz - anznynzamzmymz) an;nynz)
Koriste¢i komutacione relacije (4.13) u obliku: UnpnynsGmypmym.

+

nznynzamzmymz

—amzmymzanznynz; 1
_ _ + . .
= bnymazOnymy Onym, Umgmyms Gy, dobijamo:

~

N;-1
Cl = A Z Z [artxnynz2a’mzmymzanznynz+
NaNy ny=1
+ (6n:¢m16nymy6nzmz — a:.—znynzamzmymz — azznynzamrmymz> anxnynz] —
N.-1
= A Z Z (2a:znynzamxmymzanxnynz '_QG:InynzamImymzanrnynz+

NxTly n=1

N.-1
+ 6n1m16nymy6nzmzanznynz) =A Z Z 6n1m16nymy5nzmzanznynz .

NNy ny=1
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: - L. ‘ } ..
Poznato je da 637 ,skida” sumu po n isvako n; — m;, j = z,y, z te se konacno dobija

C1 = Aty iy, - (4.16)

Analognim racunskim postupkomn dobijamo ostale komutatore:

A

02 - [aﬁiaHZ] - Wamx+l,mymz 3 CB - {aﬁaHB] = W(lmr—l.mym: .
C74 - [G’T?M }[4] - I/I/amxmy+1,mz 5 CS - {(Lrﬁa HS] = Wr(l/mﬂnyfl;m: . (117)

~

1 —_ . T . Y . _ 7o
(/6 - [arﬁyHG] =W (Lmrmymz-f-l ) (/7 - {(I'ﬁ- HT] - M/U/mimyrn:»l :

Povrsinski hamiltonijan (4.7) je ,odgovoran” za: n,=0N, 1 mozemo ga pisati kao:
13 19
Hp:HS—ZHu+H14—ZHu7 (418)
v=9 v=15
gde su:
H8 - Aanny nxnyOanznyO ) H9 =W anny nrn 0n,+ b0
HlO - Wznxny nxnyoanz—l ny0 3 Hll =W anny anrny()anlnerl 0 -
_ +
H12 - WZnIny anznyoanl.ny—l,o ) H13 - [/I/ anny anxnyoanrnul (1 19)
= + . 7 + . 4.
H14 - Aanny anznyNzanxnyNz ’ HIS =W anny an ny N L, NS '
_ + ) ; .
Hig = WZmy Qrpng N, Anz—1nyN, ; Hyr = W Zmny anlny’\’ by 1N
— + )
H18 =W Zn;ny anznleanxny—l,Nz ) qu =W anny anzn Ny N1
U ovom slucaju komutatori su:
CS = Aa'mImyO ; CQ = Wam1+l,my0 ;
C'l() = Wam;-—l,myo 3 Cll - L{/amrmy-%l,() X
— 7 . — .
012 — I/{/ a7n1my-1,0 ] 013 b 1/1/0,’(]117’713/1 ’ (4 90)
CM - AamImyNz 3 C115 = [’VG/mIJ—l,myNz )
Cie = I/Vam,—l,myN,, ) Cy7 = M/amImyH,Nz ;
Cig = I/Vamrmy—l,Nz ) Cr = I/VamrmyNz—l .
Formiracemo jednacinu za talasnu funkeiju u obliku:
_ + —
l ‘Pl) - Z Anzny”zanznynz I 0> -
nrnynz
ia{kenz+kyn )
Z Z A, elkenatkyn, af . 10) (4.21)
nxnynz kr
gde je N = N;N,. Na osnovu toga jednaéinu (4.12) mosemo pisati u obliku:
19
a2 ta(kznz+kyn ) + ~_
B ymym, — ZCE Do D A, etlenathmgh 1o)== 0. (4.22)
i=1 nx”ynz kzky

Resavanjem ove jednagine za vrednosti kvantnih brojeva u intervalu 0 < m, <N,
dobi¢emo sistem homogenih diferencnih jednacina. Treba naglasiti da e za dati kvantni

broj m. u jednacini na talasnu funkciju stanja delovati samo njemu odgovarajuci komu-
tatori.
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Tako na primer za m. = 0 na talasnu funkciju deluju komutatori od ég do (:’13., tako
da je jednacina (4.22) oblika:

- ;
[bamgpmy() — A(]f/n,rmy() + M/ <("7n_r+l,my0 + amr—l,my0+

(1'/7/,,~my+1.0 + aml-my--].() + (l‘mlmyl>J X
|
o )za(kx7zr+ky7zy) + _

X ;\; Z Z ‘4“: € anxnynz { O> - O ’
Yo, nyns ko k,

odnosno:

1 .

/ wa(kgng+kyn n y +
T E E A,-,__ elt(kznatkyny) [([, — A)(I”m.t"LyOanInynz +
i

NaNyn: /\jIky

+ I/Vv (am‘r—#],777y0”’1‘r71yn2 + a’m;r—lﬂ’l_:/()(/‘:l tyns + amITny+1,0a:Iny7;: +
+ amxmy-l,()”;:.nyn: + am;mﬂ“iyvyz;)} ' O> - O .
Primenom komutatorskih relacija (4.13) dalje sledi:
— Pza(l\rm;-kkymy) [‘40 (f} _ A) 4 W AO ( eLakI+
N =
xRy
+ e—mkl» + ezuky + e—z’ayky) + ”//"41} ‘O> — O,
pa se konaé¢no dobija:
Ao [E — A+ 2W (cos aky + cos ak,)] + WA, =0. (4.23)

U slucaju m, = 1 dejstvuju komutatori od C; do Cs. pa Je jednacina (4.22) oblika:

% Z Z An; ez-q,(kxn1+kyny) [(E — A) (lmenyla:Inynz +
T Manyhiz bk,
+ W (ami«i—l,mylazrnwz + (lmxal,myla;i—xnyn_, + (Lm17ny+1,1a7tlnynz+
+ am_rmy-l,la;tl_nynz 71— amxmy'Za:Inynz + amlnzyOa:l,nynz)J I O> - 0
ili

_jlv Z eia(km7u+kymy) [Al (E ,__ A) + VVA] (eiakI_Jr_
kzk,

+oeTR et g ik i, WAl [0) =0,
odakle se dobija:
A1 [E — A+ 2W (cos ak, + cosak,)] + WA, + WA, =0 . (4.24)
U opstem slu¢aju kada je 0 < m, < N, dejstvuju komutatori od él do C; i staviéemo
da je m, = I,, pa sledi:
..]:_ Z Z Anz eia(k:n;-l—kyny) [(E — A)amn:mylzajz;nynz 4+
N NzNyNz kzky
+ W (amr+11mylza:17zynz + aml‘“ly7nylZCL:ITI,y7L; + am;rmy'f”l,lzajz—rnynz_{—

+ amxmy—lylzaninynz + ama:mylz‘*'lanxnynz + (Lmur'm a >:' l O> - O E

ylz—1 NrTiyn;
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odnosno:

1 . ,
]_v_ Z eza(szRI+ky7ny [A (E L\) ERNERY ( PRELS +

koky
e e e WA 0 =0,
odakle se dobija:
Al [E— A4 2W (cos ak, + cosak,)] + WA, + Wy ,=0. (1.25)
Analognim racunskim postupkom kao u prethodnom slucajiv za . = N, — [ dobija se:
AN, 1 [E— A+ 2W (cos ak, + cos aky )|+ WAN, + WAy ., =0. (1.26)

U slucaju m. = N, na funkciju stanja dejstvuju konmutatori od 'y do (4. te sledi:

Z Z An e (kanathyny) ((E_A) moym N, ”4

Moatiyr +
nzNyNz kay
) + + ot
+ {/L <am1+1,myNzanInyn_, + amx*l{mgNzanrnyn: + U 1,771g+1n\_~anmnyn;+
+ + ] _
+ amzmy—l,Nzanznynz + amzmyNz—lan_rnyn,:>J ‘ U> =0.

Dalje sledi:

. Z a:mq:+k my {‘4]\/2 (E N A) + Hv.‘L\'Z < ()1"1A‘I+
kzky

+ e —taky + eiaky + e—mky) + I/VAN:_lJ ]O> — 0
pa se konacno dobija:
AN, [ — A+ 2W (cos ak, + cosak,)] + W AN _, = 0. (1.27)

Sada mozemo formirati sistem od jednacina (4.23 - 4.27). Svaku od ovih jednacina
delimo sa W, pri ¢emu uvodimo oznaku:

_ E— A+ 2W(cos ak, + cosak,)

T (1.28)
Pomenuti sistem jednaéina ima oblik:
oA+ A =
Ao+ o Ar + A,y
Ai+oAr+As =

A,at+oAL+ 4L = 0 (4.29)

An,—s+ 0 An. o + Ay, =
ANn,—2+ 0 An,—1 + Ap,
An,-1+0 Ay, =

Sistem sadrzi N, + 1 nepoznatih funkcija-koeficijenata razvoja: Ag, Ay, Ay, ..., Apn..
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]

4.3. Energetski spektar elektrona idealne film-strukture

Posto je ovaj sistem jednatina homogen determinanta tog sistema mora biti jednaka
nuli:

D]\Tz+1 = O (430)
ol 0 0 - 0 0 00
L9010 -~ 0 0 00
Il o 1 -+ 0 0 00
Dyilo)=|. . . . -~ . (4.31)
00 0 0 -~ 1 o 10
00 0 0 -~ 0 1 o I
000 0 -+ 0 0 1 of,.,

D~.41(0) predstavlja determinantu sistema i moze se izraziti pomoc¢u karaktristiénih
Cebisevljevih polinoma (o njima ¢e biti vise reéi u Dodatku), visestrukim razvijanjem
po prvim i zadnjim vrstama i kolonama:

Dy.1(0) = 0*Dn.1(0) ~ 2 0° Dy, _o(0) + Dn._5(0) . (4.32)
Uslov (4.30) s¢ svodi na:

] X sin{ NV, + 2)¢ , .
Dy.y1(0) = Cn,41(C) = —(;1?_)@w F o= 2eosd
[z uslova C'y,41 = 0, dobija se:
_ e
N, 427

Na osnovu ovoga 1 jednacine (4.28) nalazimo:

(o p=1,2,3 ..., N, +1

hw,=A—=2W (cosak, + cosak, — cos(,) (4.33)
gde je cos(, = —cosak,(v), v=N,+2—-pu a
T v

k(v)=— ; =1,2 o, N 4+ 1 4.34
()= s v =123, Nt (.34

Zamenom ovih relacija u (4.33) i uzimajuéi u obzir da je Ex(v) = hw, i A = 6W, sledi:

xr . . kZ

Er(v) =4 W |sin? % + sin? %g + sin® _‘f_ﬁ (4.35)

lzraz (4.35) predstavlja zakon disperzije slabo vezanih elektrona u filmu i ima istu
formu kao izraz (2.30) dobijen za idealne neograni¢ene strukture, s razlikom sto je tamo
k. prakti¢no kontinualno promenljivo (u intervalu [0, 7/a])® kao sto su k, i k,, a ovde je
diskretno - dato izrazom (4.34).

SPosmatramo samo ,desnu” polovinu spektra (k; > 0, j = z,y,2) znajuéi da je on ogledalski
simetri¢an.
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Radi graficke interpretacije izraza (4.35) napisacemo ga u sledeéem obliku:

Elv) = Frpr, + Gr.(v) . (4.36)
gde su
. £ k.. L ak,
E(v) = If/él/) Frp, =4 (sin2 83—7 + sin” {L—)£> . Gr(v) = 4sin? ak.

Na slici 4.2 prikazan je zakon disperzije elektrona u filmu, gde je izmedju isprekidanih
linjja predstavljena zona kontinualnih dozvoljenih encrgija u idealnim (neogranicenim)
strukturama, dok su punim linijjama oznacene diskretne vrednosti elektronskih energija u
filmu.

Pored toga, uocava se da je:

/{‘\;Tlﬁ; — k;nm =0 ‘ k;nm . ; >0

posto je u pitanju tanak film, odnosno: N, < (N, N,) i

’
el __pomar A . nar / &

proe — par Z T e T N AL w
xr - My - ' ‘'z -

<
a a N.+2

[zmedju minimalne i maksimalne vrednosti za k.. pa prema tome i za 5(12), postoji jos
N, — 1-a diskretna vrednost.

U skladu sa gore pomenutim, dolazimo do zakljucka da elektronski spektar u tankom
filmu poseduje dva energetska gepa (slika 4.2), donji ¢ i gornji h:

s
N, +2

2
g=&pr - = () = e g = (4.37)
(indeks f oznacava film. a b beskonaénu strukturu).

Vidi se, a 1 na slici 4.3 (levo) je to graficki predstavljeno, da veli¢ine gepova naglo
opadaju sa debljinom filma (kvadratna zavisnost). To znaéi da je njihova praktiéna egzis-
tencija vezana samo za ultratanke (nano) strukture.

Osnovna posledica postojanja energetskih gepova je ,suzenje” zone dozvoljenih ener-
gija elektrona (slika 4.3 desno):

AE = (AE), = (AE),~ (g +h) =4-2 [Nz: 2]2 . (4.38)

Dakle, energetska zona elektrona u film-strukturama je, u odnosu na istu kod idealnih
kristala, suzena za veli¢inu zbira energetskih gepova.
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Slika 4.2: Zakon disperzije elektrona (elektronskog gasa) u filmu
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Slika 4.3: Zavisnost energetskog gepa i Sirine energtske zone od debljine filma

Sa ove shike se vidi da se $irina energetske zone elektrona kristalnog filma veoma brzo
(parabolicki) priblizava balkovskoj vrednosti, kada se debljina filma povecava, tj. kada
raste broj slojeva V,. Za izuzetno tanke filmove (AE); je veoma uska, dok za N, — oo
ona tezi (AE),.

Uzimajuci u obzir jednacinu (4.37) mozemo odrediti aktivacionu temperaturu’ elek-

trona u filmu:
To=g oW < . )2 4.39

B B
Iz ovog izraza vidi se da se ona ponasa na isti nadin kao energetski gepovi - veoma

brzo (parabolicki) opada sa porastom broja slojeva N,. Za izuzetno tanke filmove T, je
relativno visoka, dok za N, — oo ona tezi nuli®.

Na osnovu izraza za tenzor efektivne mase elektrona (2.20), odnosno (2.33) i izraza
(4.35) sledi da se za efektivnu masu naelektrisanja u film-strukturama dobija ista zavisnost
kao i za beskona¢ne strukture (2.33). Ta &injenica dovodi do zakljutka da je efektivna
masa elektrona/3upljina ista u oba posmatrana sistema i da karakter elementarnih nosilaca
naelektrisanja, prisustvom granica, nije izmenjen.

“Ova temperatura je pridruzena energiji aktivacije - donjem (pravom) energetskom gepu. U masivnim
- neograniéenim strukturama ova veli¢ina ne egzistira jer je g5 = 0.

8Sada mozemo izvrsiti procenu veli¢ine aktivacione temperature za zadatu vrednost fenomenoloskog
parametra W ~ 1 eV 1 desetak kristalnih ravni u z praveu: Ty, ~ 20 K.
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- 5. Zakljucak

U radu su istrazeni i analizirani energetski spekiri (moguca energetska stanja) elemen-
tarnih nosilaca naelektrisanja u kristalnim. idealnim beskonaénim i film strukturama, sa
primitiviom kubnom resetkom, na osnovu cega se doslo do sledecih vaznijih rezultata.

1. Ove analize su pokazale bitne razlike n zakonu disperzije naelektrisanja u pomenuta

dva sistema, kao iskljucive posledice postojanja granica film-struktura, u kojima

—~ energetski spektri poseduju dva gepa. Velicine gepova zavise od debljine filma i
veoma brzo opadaju sa njenim povecanjen.

- 2. Postojanje granicnih uslova ima za posledicu promenu sirine energetske zone elek-
trona. U odnosu na zonu dozvoljenih energija idealnih struktura sa prakti¢no
kontinualnim rasporedom, zona elektronskih dozvoljenih energija u filmu je izrazito
diskretna. Povecanjem hroja slojeva filma povecava se broj diskretnih stanja unutar
zone dozvoljenih energija, kao i sama sirina ove zone.

- 3. Spektar elektrona u film-strukturama poseduje jedan donji i jedan gornji energetski
gep. Posledica postojanja donjeg energetskog gepa moze da se tumadi na slededi
nacin: on odgovara energiji osnovnog stanja elektronskog sistema i predstavlja naj-
manju energiju koju treba uloziti da bi u filmu egzistirao elektronski gas. Sve do
te energije (aktivacione temperature) elektroni se mogu nalaziti samo u nekim od
vezanih stanja. S druge strane, pojavu gornjeg energetskog gepa mozemo tumadciti
1 tako da se u film-strukturama, za veli¢cinu minimalnog energetskog gepa, ,spusta”
Fermijev nivo. Samo elektroni sa energijama veéim od ove minimalne, mogu da
ucestvuju u transportnim i ostalim fizicki interesantnim procesima, pa se lako moze
zakljuciti da se to lakse ostvaruje u filmovima.

4. Efektivna masa elektrona u filmu i beskonaénim strukturama ostaje nepromenjena,
Sto znaci da se karakter i stanja nosioca naelektrisanja ne menjaju.

- Sve razlike izmedju posmatranih sistema su izrazenije, §to je film tanji, a 1z¢ezavaju kada
debljina filma teZzi beskonaénosti.
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6. Dodatak: Cebisevljevi polinomi

Karakteristi¢ne determinante oblika:

1 0 -0 0 0 01
I 2z 1 0 -~ 0000
I =z 1 -0 0 0 0
Colz)=|. . . . : (6.1)
0000 -+~ 1L 10
0000 -0 1 2 1
0000 - 00 1 &
odgovaraju razli¢itim vrednostima, n = 2,3,4, ... . V u pretpostavljene pocetne uslove:
Colz)=1; Ciz)==x. (6.2)
Dalje mozemo rac¢unati:
z 1 e L0
Co(z) = L 2| = zCi(z) = Co(z); Calz)=| 1 x 1 |=2Cyz)—C(a).
0 x

Otigledno je da ove determinante zadovoljavaju slede¢u rekurentnu relaciju®:
Cryi(z) — 2Ch(z) + Cry(z) = 0 (6.3)

1 nazivaju se Cebisevljevim polinomima druge vrste.
Resenje ove jednacine trazimo u obliku:

Crl(z) = Cp(€) = Asin(né) + Bsin(n — 1)€ . (6.4)
pa sledi:

Crt1(€) — Craon(€) = Alsin(n + 1)¢€ + sin(n — 1)é] + B [sin(n€) + sin(n — 2)¢] =
= 2[Asin(né) + Bsin(n — 1)€]cosé = €, - 2cosé .

Zamenom (6.2) i (6.4) u (6.3) nalazimo da je
z =2cos. (6.5)
Koristeci pocetne uslove (6.2) za A i B dobijamo:

_x  2cosf B__ 1
~siné siné ~ siné

’Ona predstavlja homogenu diferencnu Jednatinu drugog reda sa koustantnim koeficijentima.
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Tada je:

Cal€)

Kako je:

sledi:

2sin(né) cos € — sin(n ~ 1)¢

sin ¢ -
2sin(ng) cos € — sin(né) cos € + cos(né)sin ¢ _
sin §
sin(ng) cos £ + cos(nf) sin €
sin '

sin(n + 1)¢ = sin(né) cos € + cos(né)sin ¢ |

sin[(n + 1) €] .

Nule Cebisevljevih polinoma, koje slede iz uslova:

date su sledecom relacijom:

Cu(€) =0 (6.7)
£, = Ty v=1,2,3, ..., n (6.8)
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Nauéna oblast: Fizika

NO

Naucna disciplina: Fizika évrstog stanja
ND

Predmetna odrednica / kljuéne reéi:
kristalni filmovi, elektroni, jednoéestiéne
talasne funkcije, spektri, gepovi

PO

Cuva se: Biblioteka Instituta za fiziku,
PMF, Novi Sad

Izvod: U radu je primenjen metod

jednocesticnih talasnih funkcija za ispi-

tivanje uticaja granica film-struktura na
energetski spektar i moguca stanja elek-
trona (elektronski zakon disperzije). Do-
bijeni rezultati predstavljeni su graficki i
izvrsene su analize, odnosno poredjenja
tih rezultata sa odgovarajuéim u idealniim
beskona¢nim strukturama. Na osnovu
toga uocene su najbitnije razlike izmedju
posmatrana dva sistema.
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Datum prihivatanja teme od strane Veca:
27.03.1998.

DP

Datum odbrane:

29.04.1998.

DO

Clanovi komisije:

Predsednik:

Dr Ljiljana Maskovié,

vanr. profesor, PMF, Novi Sad

Clanovi:

Dr Jovan Setrajéié,

redovni profesor, PMF, Novi Sad

Dr Radomir Kobilarov,

vanr. profesor, PMF, Novi Sad

KO
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