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Svaki put samo je put, i nemoj se ustezati da ga napustis
ako ti srce kaze da to uéinis ... Pazljivo osmotri svaki put.
Oprobaj ga koliko god puta smatras da je potrebno.

A onda upitaj sebe i samo sebe ... Ima Ii ovaj put srca?
Ako ima, onda je taj put dobar; ako nema, uzaludno je
traditi zivot na njega.

Karlos Kastaneda
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Instituta za fiziku Prirodno-matematickog fakulteta u
Novom Sadu, pod mentorstvom prof. dr Jovana Setrajéiéa.

Pravu meru zahvalnosti u odnosu na altruizam svog mentora jo§ uvek trazim.



J. Bogdanovié : Fononi u filmovima , dipl. rad 3

SADRZAJ
Strana
UVOD oo 4
POJAM I OSOBINE GRINOVIH FUNKCIJA ..ovoovoooo 6
FONONI U NEOGRANICENIM STRUKTURAMA .....ooooo . 11
FONONI U KRISTALNIM FILMOVIMA ..o 23
ZAKLIUCAK oo 36
DODATAK oo 37



J. Bogdanovi¢ : Fononi u filmovima , dipl. rad 4

1. UVOD

U teorijskoj fizici ¢vrstog stanja najéesée se analiziraju idealne kristalne struk-
ture, koje su prostorno homogene i translaciono invarijantne. Poznato je, medjutim,
da ovakve strukture u prirodi ne postoje. Kristali Imaju graniéne povrsine na ko-
jima dolazi do specifi¢nih efekata i fizickih fenomena bitnih za prakti¢nu primenu.
Usled postojanja grani¢nih povriina, kaze se da je kod ovih struktura translaciona
simetrija narusena. Pored toga, na narudenje simetrije uti¢u i neéistoée (primese,
defekti, vakancije).

Opsti cilj ovog rada je istraZivanje energetskih spektara fononskog sistema u
strukturama koje imaju dve medjusobno paralelne grani¢ne povrsine. Strukture,
koje poseduju ogranicenja (u napred navedenom smislu) po jednom pravcu, nazivaju
se filmovi.

Sta su fononi?

Analogno fotonu koji predstavlja kvant energije elektromagnetnog talasa uvodi
se fonon kao kvant energije vibracija kristalne resetke ili elasti¢nog talasa. Zvuéni
talasi u kristalima su ”sastavljeni” od fonona. Toplotne vibracije u kristalima su
toplotno pobudjeni (kreirani) fononi - analogno toplotno pobudjenim fotonima elek-
tromagnetnog zracenja crnog tela. Nikakav eksperiment, direktno analogan foto-
elektriénom, nije do sada izveden sa fononima. Fotoelektriéni efekat ne potvrdjuje
da je foton Cestica, ve¢ pokazuje da elektromagnetno polje vrsi razmenu energije sa
drugim sistemima u nedeljivim elementarnim iznosima %w. Ovo pokazuje da se ener-
gija elektromagnetnog polja kvantuje. Ovakvo isto razmatranje vazi i za elastiéne
talase - fonone, tj. i oni su kvantovani.

Fononi su osnovna pobudjenja u kristalu, oni su uvek prisutni podsistem bez
obzira da li se radi o elektronima, eksitonima, feroelektri¢cnim pobudjenjima ili
nekom drugom tipu elementarne ekscitacije kao glavnom nosiocu mehanizama koji
"proizvode” odredjene fizicke osobine, pojave i efekte u kristalu. Takodje, fononi kao
podsistem se lako termalno pobudjuju, pa su ve¢ sa malim porastom temperature
iznad 0K oni prisutni. Utoliko ih je znaajno prve ispitivati.
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Analiza fononskih-spektara, prvo u neogranicenim (beskona¢nim) a potom u
tankim ili film-strukturama, biée sprovedena metodom Grinovih funkcija, koji pred-
stavlja jedan u nizu metoda pomocu kojih se ova problematika moze tretirati (pored:
metoda malih perturbacija, metoda Hajzenbergovih jednagina kretanja, metoda ta-
lasnih funkcija . . . ). Odabran je zbog pogodnosti koje nam nudi definicija polova
Grinove funkcije, i to:

a) realni delovi polova, proporcionalni su energijama elementarnih ekscitacija
(pobudjenja) koje se javljaju u sistemu (daju nam zakon disperzije fonona);

b) imaginarni delovi polova (nema ih kod fonona, jer su oni dugozivece Cestice)
proporcionalni su recipro¢noj vrednosti vremena #ivota tih ekscitacija.

Hronologija istrazivanja utvrdjena je sa namerom da se rezultati dobijeni pri-
menom odabranog metoda na kristalne filmove, mogu uporediti sa odgovarajuéim,
dobijenim za idealne neograni¢ene strukture, kako bi se uocile razlike i pozitivne
osobine istakle. ‘
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2. POJAM I OSOBINE
GRINOVIH FUNKCIJA

Uvodjenje pojma Grinovih funkcija, biée u daljem tekstu uéinjeno, u skladu
sa potrebama ovog istrazivanja. Ograni¢iéemo se na upoznavanje osnovnih osobina,
Grinovih funkcija koje se primenjuju u teorijskoj fizici &vrstog stanja.

Jedan od osnovnih zadataka statisticke fizike je nalazenje srednjih vrednosti di-
namickih veli¢ina. Tako se za veli¢inu A(x, t) definise srednja vrednost:

(A(z,t))t = (S’—.l(t7t0)/i(xvt)‘SA’(tJO))O ’ (2'1)
gde je

A(z,t) = exp (—Ij—;é> A(z,t) exp (I;Ihot)

Sredingerov operator ‘napisan u reprezentaciji interakcije, a (- - -)o oznacava rav-
noteznu srednju vrednost odgovarajuée veliine. S(t o) je unitarni operator -
matrica rasejanja. Treba napomenuti da se za nalazenje ovih srednjih vrednosti
mora koristiti statisticki ravnotezni operator velikog kanonskog ansambla: p, =
exp [(® + uNo — Hp) 071 ; 6 = kT, jer je velika kanonska raspodela najopstija
(ona uklju¢uje zakone odrzanja i srednje energije i srednjeg broja Cestica).

Ako se S-matrica (koja predstavlja beskonaéni operatorski red) razvije u red i
zadrzi na prva dva ¢lana, $to odgovara linearnoj aproksimaciji po interakciji W( ):

A

St tg) =1+ Ly dt'W (t')
. Zh to
tada je

(A(z,1)): = (A(z,2))o + = h dt’ (Alz, ) TW () - TW(#)A(z,t))0  (2.2)
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Hronoloski operator T deluje samo na Vi/(t') pa se on ne mora ni pisati jer ovaj
izraz ima smisla samo za ¢ > . Zato se uvodi Hevisajdova step funkcija

1 za t>¢
@(t_t/):{o za t<t/

pa izraz (2.2) prelazi u:

(A(z,1))e = (A(z, £))o + L(t, to) (2.3)
pri Cemu se velidina
Lt ty) = % ttdt’ Ot — ¥') (Alz, )W (¢) — W(t) A(z, )0 (2.4)

naziva linearni odziv sistema.
Ako se operator interakcije predstavi u obliku:

W(t) = / dz' B(z',t') e, ¢)
gde je

- Hyt\ - Hyt
B(z',t") = exp (——,0 ) B(z',t') exp <———,0 )
th 1h
Sredingerov operator napisan u reprezentaciji interakcije, a funkcije e(z’,t') ne-
maju operatorsku strukturu i nazivaju se C-brojevima, onda se linearni odziv moze
napisati kao:

1 t
L(t,to) = = / de' [ dt e, ) Gle, o'st, ) (2.5)
2 to
Veli¢ina

G(z,ast,t') = Ot — ') (A(z,t)B(z',¢') — B(', ') A(z,))o (2.6)

se naziva dvovremenska temperaturska retardovana funkcija Grina. Ona zavisi od
6N + 2 promenljive (dva puta po tri prostorne i dve vremenske). Ako je pros-
tor homogen (bez defekata, primesa itd) onda Grinova funkcija, kao njegova fizicka
karakteristika, ne zavisi od konfiguracionih koordinata z i ' ponaosob, veé od nji-
hove razlike x — z’ pa se broj promenljivih svodi na 3N +2. Ako originalni operatori
ne zavise eksplicitno od vremena, tj. A(z,t) = A(z) i B(z,t) = B(z) tada Grinova
funkcija ne zavisi od vremenskih koordinata ¢ i ¢ ponaosob, ve¢ od njihove razlike
t—1t' 1 ukupan broj promenljivih se svodi na 3N +1. U tom slu¢aju Grinova funkcija

(2.6) prelazi u:
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G(z,2it,t") — Gz -2/t —t) =

= (")(t - tl) [JAB(x - JJ/,t ha t/) - JB_A(QI) - .’El,t - t’) ] (27)

Ovde su uvedene korelacione funkcije:

Jas(zr -2t —t) = (/i(x,t)g(:c',t'))o ;
. (2.8)
Tsale — ', t—t) = (B(z',t)A(z, 1))

koje u sebi sadrze svu neophodnu informaciju o svojstvima posmatranog sistema.
Upravo iz ovog razloga metod Grinovih funkcija ima izuzetan znaéaj u teorijskoj
fizici kondenzovane materije.

Ako se izvréi simbolicka smena: z — 71z’ — ) izraz za Grinovu funkciju moze
da se napide u sledeem obliku:

Gam(t =) = ((Aa(t) | Ba(t))) = O(t =) ([Aa(t) , Balt)])o (2.9)

Za najrasprostranjeniji naéin izratunavanja korelacionih funkcija, pa prema tome
i svih relevantnih karakteristika sistema, smatra se metod jednacina kretanja za
funkcije Grina. Za dvovremenske temepraturski zavisne Grinove funkcije njega su
razvili Bogoljubov i Tjablikov 1959. godine:

GGt =t) = |50 -0)] ([4e(t, Ba@)] +
(2.10)

v ote—) (| e gao),

Koris¢enjem Hajzenbergovih jednagina kretanja za operatore fizickih veli¢ina i os-
novnih definicija:

m%A:[A,H(t)]; %@(t—t'):&(t—-t’); |4, B] = AB - BA

ovaj izraz se svodi na:

th g{ G-h‘,ﬁi(t - t/) =:h 6(t — t’) Cﬁ’ﬁ + <<[_/iﬁ(t), H(t)] I Bﬁ(tl)» (2.11)
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gde je Cz ; korelaciona funkcija, ¢ija definicija

- A

Cam = ([Aﬁ(t) , Brﬁ(t/)])o

ima smisla samo zajedno sa delta funkcijom o(t —t').

Primenom vremenske Furijeove transformacije

(W) (2.12)

3

+o0 . ,
Gamlt —t) = / dwe(t=4) G

jednadina (2.11) prelazi u

+o00 ey | iR
/ dw C—W(t_t ) {;—ﬂ’ Cﬁ,ﬁ‘,‘ - ﬁw Gﬁﬁi((d)"‘

+ ([ A=), HQ®)] | Bal))} =0

koja je zadovoljena samo ukoliko je izraz u viti¢asto] zagradi jednak nuli. Odatle-
sledi:

Mo Gra®) = 5= Cra + ([ s(0), B | B (219)
Vidi se da se Grinova funkcija Gz (w) = ((Ax(2) | B (1)), izrazava preko nove -
vise Grinove funkcije (([Aﬁ(t) , H(t)] | Ba(t'))).,. Vise Grinove funkcije se racunaju
na isti nacin kao i obi¢ne (pomoéu jednacina kretanja) te se tako dobija beskonacan
niz, tzv. hijerarhija vezanih jednacina za odredjivanje Grinove funkcije.

Da bi se i izratunala trazena jednocesti¢na, a redje dvoéestiéna Grinova funkcija,
mora se ovaj beskonaéan red negde prekinuti koriséenjem neke dovoljno opravdane
aproksimacije. Najcesée se ona uvodi u sledeéem obliku:

<<[Aﬁ<t){H<t)] | Bat)))w ~ 8Qas ((Aa(t) | Ba(t))) (2.14)
nakon cega se (2.13) svodi na
Gam(w) = — —Cam (2.15)

27 w—Qzm

Vidi se da posmatrana Grinova funkcija ima jednostruke polove po w. U strozijoj
aproksimaciji ona ¢e imati viestruke polove, odnosno, biée oblika:

Plw)
Q(w—1y)
gde su P i @) polinomi &ije se nule ne poklapaju. Pri tome, uslov w = Q1;, definise

sve singularitete Grinove funkcije, a mnozenjem datih frekvencija sa A, dobijaju se
odgovarajuce energije elementarnih ekscitacija koje se javljaju u sistemu.

Gw) ~ (2.16)
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U nastavku (glava 4.) ée biti pokazano da se, polaze¢i od standardnog hamil-
tonijana za fononski podsistem, te koris¢enjem opisanog metoda, dolazi do sistema
Jjednacina za odredjivanje Grinovih funkcija. Determinanta tog sistema moze se
izraziti pomocu odgovarajuéih polinoma Cebiseva. Nule determinante predstavlja-
Ju polove Grinovih funkcija i definisu zakon disperzije fonona u posmatranoj film-
strukturi.

Pored toga, neophodno je dati vezu izmedju Grinovih funkeija i korelacionih
funkcija koje, kao $to je napred veé receno, definidu i sve ostale fizicke karakteristike
posmatranog sistema.. Ova veza se izrazava preko spektralne teoreme:

Jdim [ Gr(w +16) = Gam(w —i6) ] = (™ — 1) Jf(w) (2.17)
gde je Jgjﬁ(w) Furieov transform korelacione funkcije Ted(t -t ). Zat=t =0
korelacione funkcije (2.8) zapravo predstavljaju srednje vrednosti proizvoda odgo-
varajucih operatora fizickih veli¢ina.

Znacdi, poznavanje Grinovih funkecija omogucava nalaZenje energija i vremena
zivota (dakle i vrsta) elementarnih pobudjenja, te odredjivanje termodinamickih
svojstava posmatranog sistema u ravnotenim i neravnotesnim stanjima.
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3. FONONI U NEOGRANICENIM
STRUKTURAMA

Pre formiranja odgovarajuéeg hamiltonijana za fononski podsistem, te nakon
toga, primene opisanog matematitkog metoda na njega, za slu¢aj idealnih neograni-
cenih struktura, biée dat jedan opsti prikaz deSavanja u kristalnim sistemima, u
nameri da se pojam fonona uvede u skladu sa potrebama koje nameéu, dubina
ovog istrazivanja i odgovarajuca forma.

Najprostiji tip kretanja u &vrstom telu je oscilatorno kretanje atoma, ili molekula
oko ravnoteznih polozaja. Kao rezultat interakcije izmedju Zestica, kretanje jednog
atoma je "u zagrljaju” susednih atoma i povezano je sa kretanjem svih atoma u
kristalu. Odatle sledi da se talasni poremecaji svih atoma (a ne pojedinih) mogu
smatrati osnovnom formom kretanja atoma u sistemu. Ovi talasni poremecaji su
okarakterisani talasnom duZinom ) i frekvencijom w. Frekvencija je funkcija ta-
lasnog vektora (E), a ovo periodi¢no kretanje atoma u kristalnoj resetki je posledica
periodiéne zavisnosti frekvencije od talasnog vektora l;, koji definise pravac prosti-
ranja poremecaja.

Kvantna karakteristika talasa je ukazala na postojanje minimalnog energetskog
iznosa vibracija kristala sa datom frekvencijom. To omogucava da se uvedu specifi-
¢ne kvazicestice - fononi.

Pojam fonona se inae uvodi prilikom kvantnomehanickih analiza linearnog os-
cilatora. Energija linearnog oscilatora ima oblik:

1
E'n:(n+-2—> hw; n=0,1,2, ...
a prirastaj energije pri prelasku iz stanja n u stanje n + 1 iznosi:

E’n+1 - E’I‘L = ﬁw
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Ovaj kvant pobudenja linearnog oscilatora, ¢ija energija iznosi fw (a impuls, 5 =
hk), naziva se - fononom. Njegova energija zavisi od mase M oscilatora i konstante
C koja karakterise elasti¢nu silu oscilatora tj.

[C

Fononi opisuju oscilatorno kretanje atoma u kristalu, ali nekompletno zbog toga
Sto predstavljaju samo kretanje oko ravnoteznih poloZzaja, a u kristalu postoje i drugi
tipovi elementarnih pobudjenja ili kvazicestica. Oni se kao kvazicestice mogu ekspe-
rimentalno detektovati, a njihov broj raste sa porastom temperature $to se ogleda u
povecanju amplitude oscilovanja atoma. Za razliku od realnih Cestica, karakteristike
kvaziCestica zavise od karakteristika okoline tog kristala; atoma, molekula ili jona
poredjanih periodié¢no u prostoru.

Jednodimenzioni niz atoma iste mase na jednakim medjusobnim rastojanjima (u
polozaju ravnoteze) koji vrie male oscilacije oko svo jih ravnoteznih polozaja duz lini-
Je po kojoj su rasporedjeni, predstavlja jednodimenzioni model kristala. [ako takvih
kristala u prirodi nema, razmatranje ovog modela omogucava da se shvati priroda
kretanja u realnim kristalima. Posmatranjem kretanja atoma moze se pokazati da
Je taj sistem ekvivalentan jednom skupu medjusobno zavisnih oscilatora.

/I \ / \\
\ /
\
e N .
Nn-1 N N+4 m
| -l
T |
Slika 3.1

Da bi se napisao hamiltonijan fononskog podsistema, posmatra se najjedno-
stavniji monoatomni kristal (slika 3.1):

H=)Y H:+ =Y V(@A-m) , (3.1)
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gde je H; hamiltonijan izolovanog atoma na mestu 7 u kristalu, V(7 — m)— po-
tencijal interakcije izmedju dva atoma na mestima 7 i i to je parna funkcija tj.
V(i—mi)=V(m—n). Istioblik ima i hamiltonijan trodimenzionog kristala proste
kubne strukture (a; = a, = a, = a).

Atomi ovakve kristalne resetke osciluju oko svojih ravnoteznih poloZaja zbog
elasticnih sila kojima na svaki atom (molekul) deluju ostali iz kristalne resetke,
pa se kristal moze tretirati kao sistem povezanih oscilatora. Oscilovanje jednog
atoma pomocu elasti¢nih medjuatomskih veza se prenosi na susedne i tako se formira
mehanicki talas. Energija tog elasti¢nog talasa moze imati samo diskretne vrednosti
ho(n+3); n=012 ...

Zbog medjusobne povezanosti, jedan atom trpi uticaj svih ostalih atoma koji ga
okruzuju, pa zbog kvantovanosti toga oscilovanja svaki kvant nosi pecat celokupnog
kolektiva atoma, te se u kristalu ne moze govoriti o fononima kao pobudjenjima indi-
vidualnih atoma veé o fononima koji predstavijaju kvante oscilovanja celog kristala.

Sve moguce oscilacije medjusobno spregnutih atoma mogu se predstaviti kao
skup interagujucih elasti¢nih talasa, razli¢itih talasnih dusina (frekvencija, energija,

) koji se prostiru u celoj zapremini kristala. Pogto je kristal ogranicenih
dimenzija, na datoj temperaturi, uspostaviée se stanje stacionarnih oscilacija koje
predstavlja superpoziciju harmonijskih ravnih talasa - sto jedi talasi.

Ispitivanje oscilatornih karakteristika kristala, u matematickom smislu, svodi
se na trazenje takve unitarne transformacije koja bi hamiltonijan sistema vezanih
oscilatora prevela u ekvivalentni hamiltonijan sistema nezavisnih oscilatora.

Izraz za interakcioni ¢lan u (3.1), koji predstavlja potencijalnu energiju kristala:

U= % V(i - ) (3.2)

ispravan je samo na apsolutnoj nuli, tj. za ”zamrznuti” kristal. Ako se temperatura
povisi atomi poéinju da osciluju tako da

R R aRE), M i+ @) (3.3)

gde je u(7) pomeraj atoma iz ravnoteznog polozaja 7. Tada se mora izvrsiti i
prelaz:

V(ﬁ’ —m) = V{(@—m)+ [@(R) - a(n))} . (3.4)

S obzirom da su na niskim temperaturama pomeraji #(7) mali, koristeéi stan-
dardnu teoriju malih oscilacija, funkcija V se razvija u stepeni red po Dekartovim
komponentama wu,(7) vektora #(7) oko polozaja ravnoteze:
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V(R —m
* 2 [8‘(/,5 - m)a)L (4 (7) = wa ()] (3.5)
B2V (7l — )

J [ua(7) = ua(rit)] [us(R) — us(m)] +---

o 1 B oznatavaju moguée projekcije vektora na ose Dekartovog sistema.

Svaki atom lezi u nekoj potencijalnoj jami (kao na slici 3.1), pa iz uslova sta-
bilnosti kristala sledi da je drugi sabirak s desne strane znaka jednakosti u izrazu
(3.5) jednak nuli. Dakle, oscilovanje karakterise samo treéi sabirak u izrazu (3.5),
tzv. harmonijski ¢lan. Ako se ovaj ¢lan sumira po svim ¢vorovima i doda mu se
kineticka energija ¥,.; Mu2/2, dobija se oscilatorni hamiltonijan sistema:

H= 500 + 1 5 Cuplii— i) [ualf) = ual)] s()  us(i?)] (3.6

afin,m
gde su
B2V (7 — )

—m)o0(R — )

Capit — 1) =

ST

o

0
- Hukove konstante elastic¢nosti.

Posto sile koje deluju izmedju atoma najéesée brzo opadaju sa porastom rasto-
janja | @ — 1 | izmedju atoma !, to se izraz za potencijalnu energiju mozZe napisati
na slededi nacin:

1

—

V(=) ~ s

R vy>1.
Tada se izraz za potencijalnu energiju u (3.6) moze napisati u aproksimaciji najblizih
suseda, koja se sastoji u zameni sumiranja 7,7 — 7,7 + X, gde X povezuje atom
na mestu 7 sa njegovim najblizim susedima. Kako je intenzitet )\ za sve najblize
susede isti (idealan kristal!), koeficijent C,g()) ne zavisi od X . Tada hamiltonijan
(3.6) postaje: '

T
I
]
g
R
~~~
i)
S
+
| =
QQ
)
s
R
—~~
3
g
|
e
R
—~~
3
H_
>
e
")
—~~~
3
s
|
2
=
—~
3
H_
>

)| 6.7

!Lenard-Dzonsov potencijal koji je proporcionalan Ar=6 — Br~!2 najpogodniji je kod fonona
u sluéaju kovalentnih i molekulskih kristala
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Kako je dobijeni hamiltonijan (3.7) kvadratni, moze se dijagonalizovati Furi-
jeovom transformacijom:
Ua(R) = Ag(F) ei(Fi-vt) (3.8)
tj. nalazenjem resenja u obliku ravnih talasa.
Prelazak u reprezentaciju druge kvantizacije koristi isti oblik hamiltonijana, samo
se u izrazu za pomeraje (3.8) prelazi na boze-operatore bF (k) 1 b;(k) koji kreiraju,

odnosno anihiliraju fonone sa energijama hw;(k). Novi operatori zadovoljavaju
sledece komutacione relacije:

[B:(R), 85 (D] = 627855 [bB), oD = [6F (), br(D)] =0.

Na taj nacin se kvantnomehanicki hamiltonijan, oblika (3.7), moze unitarnom trans-
formacijom svesti na hamiltonijan sistema nezavisanih oscilatora tj. dijagonalizovati
1 naci energija fonona u idealnoj beskonacnoj strukturi. Ona se sastojl u razvoju

—

pomeraja w(7) po ravnim talasima tipa:

— |bF l—c‘e'i(Eﬁ—“’f(E)t)+h.c. L(k , J€(z,y,z 3.9
> e B [ 5B, ez (39

gdeje N = N,N,N, - broj atoma (molekula) po elementarnoj éeliji kristala, a h.c.
oznacava sabirak koji je jednak prethodnom - samo ermitski konjugovanom. Vektori
lj(k) su polarizacioni fononski vektori, normirani na sledeéi naéin:

- -

li(]_i;) ' l](]-;) = 6‘51' y Za] € (a:,y,z)

bj(E) su operatori kreacije fonona sa impulsom . Uvodjenjem boze-amplituda kao
koeficijenata u razvoju (3.9), prelazi se na kvantnomehanicki tretman oscilatornih
pojava u kristalu. Klasi¢an tretman doveo bi do sli¢nog rezultata, sa razlikom sto
se u klasi¢nom rezultatu ne bi pojavio ¢lan %Z].J; hw;(k) , koji definise energiju
nultih oscilacija.

Zamenom (3.9) u (3.7) ina osnovu Zinjenice da su komponente vektora 7 i
k date sa:

Ale=naas 1Fl= 3225 B g n) <2 ae (o,

gde su n, 1w, celi brojevi, N, - brojevi atoma i a, - konstante resetke duz '
odgovarajucih osa, hamiltonijan (3.7) postaje: ) .

H= Z [bj(lz) b;(k) + %] fiw; () -
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Vidi se da je hamiltonijan dat kao suma hamiltonijana nezavisnih oscilatora:

- 1 .
H=Y Hy; Hg=|n(®)+3] 5,
ik B
pri ¢emu su energije fonona EJ(E) = hwj(E) i operator broja fonona: n;(k) =
bf (k) bj(k) .

Iz analize oscilatornog kretanja atoma sledi da su fononi - kvazicestice bozonskog
tipa, sa svim odgovarajuéim osobinama. Dva sudarena fonona mogu nestati zajedno,
a novi nastaje sa energijom jednakom zbiru energija sudarenih fonona. Dakle, fononi
su osnovna pobudjenja kristala i javljaju se, usled oscilatornog kretanja atoma oko
ravnoteznih polozaja, kao specifican gas kvazigestica nelokalizovan za odredjeni atom
iz kristala, vec kao karakteristika celog kristala.

Mada u prirodi nema &istih izotropnih kristala, niti se oni mogu na danasnjem
nivou tehnologije proizvesti, izu¢avanje idealnih (beskonaénih) stuktura, korisno je
zbog toga 3to se za osnovne fizicke fenomene mogu 1zracunati njihove globalne kara-
kteristike 1 dobiti ono §to se obi¢no naziva - kvalitativna slika, a zakljuéci dobijeni na
taj nacin kao i metodologija istrazivanja, mogu se u principu prenositi na neidealne
strukture, a pre svega na kristalne strukture sa narusenom translacionom simetrijom.

Idealne beskonaéne strukture su kristali sa osobinom translacione invarijantnosti
u tri uzajamno nekomplanarna pravca. Ovi pravei, ko ji se uvode u kristalografiji, ne
moraju biti uzajamno ortogonalni, pa se zato obiéno u teorijskoj fizici kondenzovane
materije uvodi dodatni, Dekartov sistem. Mi éemo posmatrati samo kubni kristal
kada su kristalografski uvedeni pravci uzajamno ortogonalni i ovih problema nema.

S obzirom na to, hamiltonijan sistema u aproksimaciji najblizih suseda (3.7)
moZe da se napise u obliku:

2

Paiit 1 2

H=3 234 — 3 %% (o — uypuz (3.10)
ot 2M 4 o, N ’ ( * )

gde je p = M 4 - impuls atoma kristala, a M - masa tih atoma. Drugi sabi-

rak sa desne strane znaka jednakosti predstavlja efektivni medjuatomski potencijal

interakcije (Vesy).
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Oy i Da bi se shvatio pocetak primene
b matematickog formalizma, prilozena,
je slika 3.2, koja analiticki prikazuje

n,+
x5y ni-t1 atom kristala u okruzenju svojih
najblizih suseda.
Vidi se da |X|/a moze jedino da uzme
Oy Ny=4 Ny | nx‘n\’-\-:\‘nz vrednosti: -11 1.
—0 U skladu sa svim ovim, izraz za

Ny N

rx' 72 fononski hamiltonijan (3.10) moze
da se napise u pogodnijoj (razvi-
jenoj) formi:

DA ng g O H=T+ V,;y (3.11)
N, N -
Xy NamA pri éemu su: \
Po:si
. T= ’
Slika 3.2 Z oM
; a;it
Coe 2 2
%ff = Z 4 [(ua;nz-{v-l,ny,nz - ua;n;,ny,nz) + (ua;nz—l,ny,nz - ua;n,,ny,nz) +
Nz, Ny, Tz
2 2
+ (uoz;ng,ny+1,n, - ua;n;,ny,nz> + (ua;nz,ny-l,nz - ua;n,,ny,n,) + (312)

2 2
+ (ua;nz,ny,nzﬂ - ua;nz,nyy"z) + (ua;nzynyynz—l - ua;nx,ny,nz) ]

Zakon disperzije fonona bi¢e potrazen metodom Grinovih funkcija opisanim u
prethodnom poglavlju. U tu svrhu posmatra se dvovremenska temperaturska Gri-
nova funkecija:

%jﬁ(t - t/) = ((ua;ﬁ(t) l ua:ﬁ(tl))) =0(t - t/) <[ua;ﬁ(t) ) ua;r?z(t,)])o (3.13)

Dvostrukim diferenciranjem ovog izraza po vremenu i neznatnim sredjivanjem, do-
bija se:

M gdt— Gain(t =) = —ih baab(t — ) + @L;t—) (lpasa(t), H(2) ], wapa(t)])o

Uzimanjem t' = 0 i Furije transformacijom ¢ — w poslednji izraz prelazi u:

—twt ﬁ . 2 yao _i . . —
[dwe {27r bam = M G35(w) = = ({lpas, H] | ua;m>>w}—o
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koja je zadovoljena za:
1
~ Mw?G%(w) = —;—W b + — (([pan, H] | tam)e (3.14)

Dalji postupak odredjivanja Grinovih funkcua G%% (w), zahteva izra¢unavanje ko-
mutatora koji figurisu u visim Grinovim funkcuama {{...)) iz gornje jednaéine.

[pﬁ;mz,my.mz ) H} = [pﬁ;mz,my,mz ) T] + [pﬁ;mmmanz ’ Veff] =

[pﬁ;Mz,my,mz ) Veff] = Z e X

AN, Ny,Nz 4

X {2 [p,@;mz,my,mz, (ua;na:yny,nz Ug; e+l ny,nz) ( anz,ny,nz - ua;n¢+1,ng,nz

Uy; Nz,Ny,nz uoz;nz—l,ny,nz

+2 [pﬁ?m:ymyymz7 (ua?n:ynyy"z — Ug; Neyny+1ln, ] (uoﬂnzynyynz - ua;nz,ny-}-l,nz

+

[
3
>
3
L}

3

<
3
M

] (ua Mz, Ry,nz ua;nz,ny—l,nz) +
] (uo‘ Mg,y Ny uQ?“z»"y,nz+1)

Uaing,ny,n, — U n,,ny,nz+1)

+2 [pﬁ;mz,my,mza (ua;n;,ny,nz = Ugq: nz,ny,n,—l ANz, Ry,Nz ua;nz,ny,nz—l

. Caa
= —h Z 5 50,5 [(5;,:,75 - 5nz+1,m,5ny,my5n2’m,) (ua;nz,ny,nz - ua;nz+l,ny,nz) +

ANz Ny,Nz

577,1?1. - 6nz—1,m,6ny,my6nz,m, (ua Mz y,Nz ua;n,-—l,ny,nz

(ua;nz,ny,nz = Uoing ny+1,n,

,,m,ény,myén,—l,m, (ua;nz,ny,nz - ua;nz,ny,nz—-l ] -

) )

) )
65 = Onemebny—1imy6nsim. ) (Masnamyine = Uasmamy—1ns ) +

) )

) )
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Cﬁﬂ

= '—Zh '2_ (u,@;mz,my,mz - uﬁ;m:-}-l,my,mz - uﬁ;mz—l,my,mz + uﬁ;mx,my,mz‘{’
+uﬁ;mx,my,7nz T UBma-1mym: — Umo+1,my,m, + UBimaz,my,m, T+ UBimaz,my,m, =
TUBma,my+lme T UBma,my~1m, UBima,my,mz T UBima my,m, — UBimag,my+1,m; —
~UBmaz,my~1,m; T+ ﬁﬁ;mz,my,mz + UBimz,my,m; — UBimg,m m+1 — UBsmg,my,m.~1F

+uﬁ$mzy‘myymz + uﬁ;m;;,my,mz - u’ﬁ;m:ymymz'i'l - uﬂ?"’«zymyymz—l + u3?m1ymyymz) =
— _ ;BP0
- —ZhC 6uﬁ§mzsmyymz - uﬁ§mz+1ymyymz - uﬁ;mz—lumyymz_

TUBimemy+1m: — UBimymy—1,m, — UBimzymy,m +1 — uﬁ;mz,my,mz-l)

Ovde su iskoriséene komutacione relacije za pomeraje i impulse:

(i, Pl = ih Gnnda s w5, ui] = [p3.95] =0,
kao i definicija Kronekerovog simbola
5 = 1 za r=s
Tl 0 za r#s
Uzimajuéi u obzir
G%?ﬁ = Gz::,ny,nz;mz,my,mz = <<u01?nz,"y,nz I ua;mz-my,mz>> (315)
i zamenom nadjenih komutatora u jednaginu (3.14) sledi:

ih
M 2 yao —_ _ (oo oo —
—inw Gn,,ny,nz;m,,my,m, - o 6nz,m15ny,my5nz,mz o (6 Gn,,ny,nz;m:,my,mz

~ Geoe —Goe ~ Goo —  (3.16)

"z+1»ny1nz;mxrmy,mz nz—lvny,nz;m:»myymz nx,ny+1,nz;m:,my,mz
aa Y alt N
g,y —1,nz;mz,my,m; Nz Ny,Nz+1me,my,m; nz,Ny,nz—limz,my,my
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Primenom nove Furije transformacije (A,m — k):

1 —i(R—m)k o
Gi%(w) = v E e~HA=)k Gg(w)
E

na jednacinu (3.16), te uzimajuéi u obzir

i nakon neznatnih algebarskih operacija, ona prelazi u:

M o T h
NZ e-—z(n-—-m)k {G%(w) l:_wZ + Z_+
E

(3 — cos azk, — cos ayk, — cos azkz)]} =0

koja je ispunjena ako je:

Mw?
Cacx

_ th
T 9 Coa

(3.17)

+ 2 (cos azk, + cos ayk, + cosak, — 3)} G%(w)

Odavde se, otigledno, polovi Grinovih funkcija nalaze kada se izraz u uglastoj
zagradi izjednaci sa nulom. Resavanjem tog uslova po w = wa(k) dobija se trazeni
zakon disperzije fonona:

- - z’kx . k . zkz
E (k) =h wy(k) = 2R Q, \/sin2 aT + sin® i’;—y + sin® %— (3.18)
gde je Q, =,/Ce /M . U aproksimaciji malih talasnih vektora i obelezavanjem:
a=a;=ay=a,, k=,/kZ+kZ+k2 poslednja relacija se svodi na:
Eo (k) = hQua k (3.19)

Sto predstavlja tipican i poznat izraz za zakon disperzije akustickih fonona.

Pazljiva razmatranja pokazuju da postoji nekoliko tipova prostiranja talasnih
poremecaja u kristalu, koji se razlikuju po kretanju atoma unutar elementarne celije.
Svaki tip fonona je karakterisan specifiécnom zavisnodéu energije od kvaziimpulsa.
Kod niza sa tri stepena slobode postoje tri nacina, oscilovanja: jedno duz pravca niza
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1 dva uzajamno normalna u ravnima, normalnim na osu niza. U ovakvim sistemima
se javlja moguénost rasprostiranja dva vida talasa: longitudinalnih i transverzalnih,
Sto sledi iz uslova normiranja. Kod longitudinalnih talasa vektor pomeraja atoma,
u(k) usmeren je duZ lanca i podudara se sa pravcem prostiranja talasa € || k. Kod
transverzalnih talasa, vektor polarizacije €; okomit je na osu lanca i normalan na
talasni vektor E, & L k. Za male vrednosti & zakoni disperzije longitudinalnih i
transverzalnih talasa imaju isti oblik:

wy=yk; wL=uvk

U kristalima sa prostom elementarnom Celijom sve tri komponente frekvencija
mehanickih talasa we(k) teze ka nuli kada & — 0. Takvi kvanti mehanickih pobu-
djenja sa linearnim zakonom disperzije nazivaju se - akustiékim fononima.

| W(K)
| |
/ K
i =
; T
| |
] |
| 1
n
| | T2
| |
, |
' |
j ]
i |
| I
& 0 Y
Slika 3.3

Ako se na slican natin analizira kristal slozene strukture sa o podresetki po
elementarnoj celiji, onda se za dozvoljene frekvencije dobija 3¢ reSenja, od kojih tri
frekvencije uvek teze nuli kada k — 0 i odgovaraju akustickim fononskim granama,
dok za ostale (30 — 3) grane vazi limy_ow(k) # 0, a mehanicke oscilacije sa ovom
osobinom nazivaju se - optiékim fononima (slika 3.3).
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o
QW]

Ova razmatranja se odnose na fononske spektre u okviru jedne elementarne celije.
Trodimenzioni kristal sa N elementarnih ¢elija i o podres etki ima 3N¢o stepeni
slobode kretanja. Fononski spektar onda uvek ine 3 akusticke grane i 3No — 3
optickih grana.

Treba naglasiti da se u prostim kristalnim strukturama javljaju samo akusticki,
dok se u slozenim, pored akustickih, Javljaju i opticki fononi. Kako ¢e dalje analize
biti sprovedene za proste strukture, a dovesée do zakona disperzije fonona za tanke
filmove, koji ée ukazati na postojanje odgovarajuceg energetskog gepa, umesno je
podvuéi, da fononi (u narednoj glavi izucavanih) filmova spadaju u akusticke, ali se
(s obzirom na to da pokazuju neke od osobina optickih fonona, konkretno poseduju
gep) jo§ nazivaju akustickim fononima optickog tipa. ‘
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4. FONONI U KRISTALNIM FILMOVIMA

Realni kristali, za razliku od idealnih beskonaénih struktura, ne poseduju oso-
binu translacione invarijantnosti. Postojanje izvesnih grani¢nih uslova, jedan je od
uzroka narusenja simetrije. Sistemi koji imaju dve paralelne grani¢ne povrsine, kako

je ve¢ ranije redeno, nazivaju se filmovima.

2,
)
............. Na=Natd
LLo... (HEC Tnaon,
____.__._(_:._D__f“a_"_______
- e e @Be=N
OL oo- C {nsso
......... (fa]_g Ne=Y
Slika 4.1

Na slici je dat presek kristalnog uzorka u X(Y)Z ravni.
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Smatra se da je:

Ney~10° > N, ~ 10
el = Onu . = (L+7)C . Coio=Cosi=(1+)C; e,y €[-1.0, 1.5]
n - indeks resetke duz z-pravcain, € (0,1,2, ..., N,)

Posmatra se idealni ? tanki film kubne kristalne strukture nacinjen na supstratu
nekim tehnicko-tehnoloskim postupkom (naparavanjem, spaterovanjem i sl.). Po
dimenzijama on je takav da je u XY - ravnima beskonacan, a u z - pravcima ima
kona¢nu debljinu (L). Znaéi da ovaj film poseduje dve beskonaéne graniéne povrsine
paralelne XY - ravnimaitozaz=01iz= L. Pretpostavlja se da je u ovom modelu
duz z-ose locirano N, + 1 atoma i da su torzione konstante 8 zanemarljive u
odnosu na konstante istezanja C**. Parametri elementarne ¢elije posmatranog filma
suonda: a; = ay = a, = a. Smatra se da atomi, koji pripadaju grani¢nim slojevima
prikazanog tankog filma, interaguju sa spoljasnjom sredinom, bez obzira na to 3to
duZ z-pravaca iznad gornje i ispod donje grani¢ne povrsine, nema atoma (motiva,
¢vorova) Hukovim silama vezanim za atome filma.

U skladu sa napred navedenim uslovima, konstante elasti¢nosti ko je opisuju inter-
akciju atoma graniénih povriina sa spoljasnjim sredinama (supstrat i npr. vazduh),
modifikovane su odgovarajuéim koeficijentima ¢ i 7.

Uzimajudéi u obzir uslove Cee=C*, (7=0,1,..., N,— 1, N,) i ¢injenicu
da su slojeviza n, < -1 iza n, > N, +1 odsutni, mora se obracunati sledeée:

Uainz,ng,j = 0; =127 A j2N,+1 j (.7 ¢ [Oa Nz]) )

ali 1:

CH=(0+e) 0 Oy =(1+7) 0.

Kada bi bilo: C2¢ = C3?,; =0 (¢ =y = —1), tada bi grani¢ni atomizan, = 0
1n, = N, bili "zamrznuti”, tj. javio bi se efekat ”krutih zidova”.
Ako bi vazilo: C2f = Cj?y, = C* (e = v = 0), bio bi to efekat ”slobodnih
povrsina”.

S obzirom na definisani model, hamiltonijan fononskog podsistema opisanog
filma u aproksimaciji najblizih suseda ima isti oblik kao i kod neogranienih kristala

(izraz (3.11)):

%idealni - u smislu nenarusenja kristalne strukture (bez prisustva defekata, primesa i sl.), a ne
u smislu prostorne neograniéenosti
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2
pa;ﬁ
HeT4Vy; 7=y ()

-
o7

ali ga je, zbog postojanja grani¢nih slojeva, zgodno napisati u razdvojenom vidu:

H=Hp+Hz=T+V5 +VZ, . (4.2)

Povriinski potencijal interakcije dat je u obliku:
P Caa 2 2
‘/eff = Z 4 [2 (1 + 6) (ua;nz,ny,o) + 2 (1 + 7) (ua;nz,ny,Nz) +

ANz, Ny

2 2
+ 2 (ua;nz,ny,l - ua;nz,ny,O) + 2 (ua;nz,ny,Nz - ua;nz,ny,Nz—-l) +
2 2
+ (ua;nz+1,ny,0 - ua;nz,ny,O) + (ua;nx-l,ny,O - ua;nz,ny,O) + (43)
2 2
(ua;nz,ny-f-l,o - ua;nz,ny,o) + (Ua;nx,ny—l,o - ua;nz,ny,o) +

2 2
(ua;nz+1‘ny.Nz - ua;nx,ny,Nz) + (ua;nx—l,ny,Nz - ua;nz,ny.Nz) +

+ + +

2 2
(ua§nz|.ny+17Nz - uQ?"zyanz) + (ua?nxyny—lyNz - ua;nzynnyz ]

Zapreminski potencijal interakcije dat je u obliku:

aa
=y ¢
V;ff - 4 X
Nz, Ny
Nz—l 2 2
X Z (ua;n?:-i-l,ny,nz - ua;nx,ny,nz) + (ua;nz—l,ny,nz - ua;n,,ny,nz) +
nz=1
2 2
+ (ua;nzy"y‘l"lvnz - uoﬁnz,nyynz) + (ua;nzmy—l,nz - ua;nzynyynz) + (44)
N,—-2 2 Ny-1 2
+ Z <ua;nz,ny,nz+1 - ua;nx,ny,nz) + Z (ua;nz,ny,nz—l - ua;nz,ny,nz)
ny=1 ny=2

Zakon disperzije fonona i u ovom slu¢aju biée potrazen, kao i u prethodnoj glavi,
metodom Grinovih funkcija trazeéi Grinovu funkciju istog oblika kao i (3.13) pomoéu
Jednacine (3.14). Za razliku od (jednostavnije) situacije za idealne strukture, ovde
se moraju izracunati odgovarajuéi komutatori, odnosno odrediti Grinove funkcije
- posebno za atome grani¢nih slojeva, a posebno za atome iz unutrasnjosti filma.
Koristeci u prethodnoj glavi navedene standardne komutacione relacije za pomeraje
1 impulse atoma, kao i ostale neophodne osnovne definicije, izratunavaju se potrebni
komutatori impulsa i hamiltonijana.
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Za donju grani¢nu povriinu (n, =0):

[pﬁ;mz,my’ov H} : [pﬁ:mx,my,ﬂvT] + [pﬁ;mx,my,ov ‘/e?f] + [p@;mz,my,oa V;I;f] =

= [pﬁ;mz,my,oa Vej;f} = —ih CF [(6 +¢) UGim z,my,0—

uﬁ;"nzymy,l - u;@;mz+1,my,0 - (45)

uﬁ;mx—l,mg,o - uﬁ;m,;,my+1,0 - uﬂ;m;,my—l,OJ

Zal<n, <N, -1, na isti na¢in dobija se:

[p,@;mz,my,mz,H} - [p,@;m,,,my,mz,T] + [pﬁ;mx,my,mza ‘/eif} + [pﬁ;mz,my,mﬂ ‘/e};fJ =
= [pﬁ;mz,mwTRz’ ‘/e?f} = —Zﬁ Cﬁﬁ (6 uﬁ,mxvmyvmz
- uﬁv"’v:"‘lymyymz - uﬁ,mz—l,my,mz - u,@,mz,my+1,mz - (4'6)

uﬁ,mz,my—l,mz - uﬁ,mz,my,mz+1 - uﬁ,mz,my,mz—l)

Konaéno, za n, = N, potpuno istim postupkom sledi:

[Pﬁ;m:,my,szH] = [pﬁ;mz,my,NuT] + [pﬁ;mx,my,NZ’ ng} + [pﬁ;mz,my,Nz7‘/;¢f] =

= [pﬂ;mz,my,Nz’ Vel;f] = —ih O [(6 +7) Ugimaz,my,N, =~
- .uﬁ;m_—;,my,Nz—l - uﬁ§mz+1ymnyz - (47)

- uﬂ?mx"lymnyz - uﬁ?mzvmy+11Nz - uﬁ;"nx»my‘lwvz}

Zamenom nadjenih komutatora u jednaéinu (3.14) i preimenovanjem 8 —
a; m — n, dobija se:

-zan,=0
. th
2 oo - " —
—Mw Gn;,ny,o;m;:,my,mz - o 6nz,m16nyymy60,MZ
oo xo (o707 — (s 401 _—
- C [(6 + 6) n,,ny,();m,,my,mz_ an,ny,l;m,,my,mz Gn,+1,ny,0;mz,my,mz (48)
- o - (s70 1 — GO(OI
nz—=1,ny,0imgmy,m, Nz Ry +1,0ime my,m, Ng,ny—1,0ime,my,m,
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-zal<n,<N,—1

— Muw?Goe L Y N
Nz, Ny,Nz M, My, Mz 27r NxyMz YNy, My Yng,m,
Mol (Xers aa
( Mgy Nz iMy,My,Mm 2 an‘f‘ly"yynz?mzvmyvmz (49)
— ao _— ao Y
nz-lyny,nz§mx,myymz nz;"y"'lynz;mz,my,mz nzyny—ly"z;m:nmy;mz—
(s ds4 aQ
Az Ry, Nzt 1lime,my,m, Nz Ny Nz—1ime,my,m,
-zan,=N,
2 oo ik :
anvnnyz;mz»myymz 27r 6nxvmz5ny»my5szmz
[ + 7 anyny,Nz;m:tymyymz anyny,Nz"1§mzymy,mz nz+1yny’Nz?mz yMy,M2
_Gaa _ (oo _ (Yoo
nz—l,ny,Nz;mzymyymz nzyn'y+1,Nz?mz,my,mz n:yny‘lsz;mzymy,mz

Primenom delimi¢ne (zbog narusenja translacione simetrije samo duZ z-pravaca)
Furije transformacije

NNy, Nz ;Mg My,Mz ~— Nx,Toy Nz Mz, My, Mz

e =Gl (w)

1 .

§ X ekt b G (ki)

Kz ky

na sistem jednacina (4.8 - 10), i nakon istovetnih algebarskih operacija koje su
iskoris¢ene na odgovarajuéem mestu u prethodnoj glavi, dolazi se do relacija, na
osnovu kojih se moze uspostaviti sledeéi sistem jednaéina:
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(0 - €) GS‘, m. T G?, me =K 80, m,
Gg, ms + Qz thx,mz + Gg,mz =K 61,7":

GYm. T 08 G o, + G5 . = K 63 m,

fo,-l, m, T QgG%z, m, T G§,+1,m, =K Ons,m, (4-11)

[¢3 (s 4 o [o4 —_—
GNZ—3,mz + ngNz—Z, mg + G =1, m, — K 6Nz_2y mz
(24 (21 o [0 ] —
GN—2,m, + RGNt m, FGX o, =K ONet m,

Ne-1,m, T (08 —7) G, . =K N, m.

gde je:
2 k, k
g‘,:=;;—2—4sin2a—2——-4sin2-aQ—y—25g (4.12)
a 1h
_ — 2 2
=g F=VR+R

Ovaj sistem nehomogenih algebarskih i diferencnih jednaéina (ima ih N, + 1-na)

po trazenim Grinovim funkcijama G2, (w) ima resenja u obliku razlomka ¢iji je
imenilac determinanta tog sistema.

o= 100 ...000 0
1 10 000 0
0 191 ...000 0
Dy.+1(0) = (4.13)
0 000 ..101 0
0 000 ..01, 1
0 000 ...001 p—nv

N:+1

Trivijalnim postupkom, gornja determinanta se moze razviti i izraziti preko poli-
noma Cebiseva (pogledati Dodatak):
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Dn.vi(e) = (e—¢€)(o—7)Cn._1(0) — (4.14)
— (20-¢e—7) Cn.-2(0) + Cn.-3(0)

U skladu sa osnovnim zadatkom ovog istrazivanja, a to je odredjivanje fononskih
energija, 1 na osnovu osobina Grinovih funkcija, potrebno je da se odrede polovi
trazenih Grinovih funkcija. Jasno je da se ovo svodi na, odredjivanje korena (nula)
determinante (4.13). Dakle, potrebno je resiti uslov:

Dy.+1(0) = 0 (4.15)

Ovaj zadatak u opstem slucaju nije analiticki resiv (moze se resiti numericki za
zadate parametre: ¢, v i N,), a u nastavku ée biti proanalizirana dva specijalna
slucaja.

1° Slobodne povrsine
U tom slucaju je:

e=y=0 (4.16)

Tada se izraz (4.14) svodi na:

Dn.+1(0) = 0* Cn,-1(0) ~ 2 0 Cn,-2(0) + Cn,—3(0) (4.17)

Uzimajuéi u obzir rekurentnu relaciju za polinome Cebiseva (7.2), te stavljajuéi:
prvon =N, ~1,apotomn = N, — 2, izraz (4.17) se svodi na:

Dn,+1(0) = ¢ Cn,(0) — Cn,-1(0) (4.18)

Iz (7.2) zamenjujuéi da je n = N,, dobija se:

Cn.+1(0) = 0 Cn,(0) — Cn,_1(0) (4.19)

odnosno, uporedjujuéi to sa (4.18):

Dn,+1(0) =Cn,+1(0) (4.20)

Ovim je pokazana korelacija izmedju sistema jednaéina (4.11), odnosno odgo-
varajuce determinante tog sistema (4.13) i polinoma Cebiseva. Iz uslova (4.15)
slede nule Cebisevljevih polinoma (videti Dodatak), a uzimajuéi u obzir i izraz
(4.12), jednostavnim algebarskim operacijama (uz smenu: g = N, + 2 — v, §to
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-

povladi w, (k) —s w”(/;)), dolazi se do izraza koji daje zakon disperzija fonona u
tankom (strukturno nedeformisanom) filmu:

e T . k_z: . k . kz
E (k,) =hw,(k,)=2E, \/sm2 a—2— + sin? a—23’— +sin? 2 2(#) (4.21)
gde je Ey = A Q.
Gornji izraz za moguée energije fonona, po obliku je isti kao izraz (3.18) dobijen
za 1dealne neograniéene strukture, s razlikom $to je tamo k, kontinualno promenljivo
(u intervalu [0, 7/a]) kao 3to su k, i ky, a ovde je

™
kz(u)=EN”+2; p=1,23, ... N, +1 (4.22)

diskretno promenljivo. Pored toga, uotava se da je:

- ) . T 1
kmzn — kmzn — 0 ; kmm. = — 0
z v z a N, +2 >
posto je u pitanju tanak film, odnosno: N, < (N, N,) it
T N, +1
kmes — pmaz _ 1: gmes — 1
z v o a N, +2 <

Izmedju minimalne i maksimalne vrednosti za k,, pa prema tome i za E(E), postoji
Jo§ NV, — 1-a diskretna vrednost.

Uporedjujuéi dobijene rezultate sa odgovarajuéim, dobijenim za idealne beskona-
¢ne strukture, moze se zakljuciti da sve tri akusticke frekvencije u masivnim struk-
turama teze nuli kada k tezi nuli, dok su minimalne frekvencije u tankom filmu date
kao:

a

; ; : s
man N e, min min . . 9
Wy (kmin) = w7 (ky = ky =0k, = k] ) =20,sin [——————2 . 2)] # 0. (4.23)

To znati da fononi u tankim filmovima poseduju ("donji”) energetski gep

Apin = hw™n E}"*" - Emn = (4.24)

- =

. T
= 2 Eo sin [m}

(indeks f oznatava film, a 0o - neogranicenu strukturu).

Na osnovu (4.24) moze se odrediti aktivaciona temperatura fonona u filmu:
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Ami'n. 2 h . T
— " - 9
Toe Q, sin {2 . Q)J (4.25)

tj. temperatura neophodna za ekscitaciju fonona, koja ima konaénu pozitivnu vred-
nost.

-

(ke k)

Slika 4.2
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Uotljivo je da postoji i "gornji” energetski gep:

Amaz = hwl®® = ETos _ grmoe — (4.26)

23

2 By [\/‘—\/Hsmz(z N"“) }

2 N, +2

Na slici 4.2 prikazani su fononski spektri:

1) za idealne beskonaéne strukture (isprekidanim linijama, izmedju kojih je on
kontinualan);

2) za tanki film (konkretno N, = 5, punim linijama - on je diskretan). ,
Primetni su gepovi i energetska diskretnost (za film), zatim E}"i”, ET"ijos N, —1-a
dozvoljena vrednost izmedju njih.

Amln
2E |

0.5 ¢

] {o loo Nz
Slika 4.3

Takodje, vidi se da je aktivaciona temperatura (Toe ~ E}’”") funkcija N,, sto je
prikazano na slici 4.3.



J. Bogdanovié : Fononi u filmovima , dipl. rad 33

Iz izraza (4.25) i na osnovu slike 4.3 se vidi da aktivaciona temperatura opada
sa povecanjem debljine filma, tj. sa porastom N. Za izuzetno tanke filmove T, je
relativno visoka. Na osnovu ove ¢injenice visa superprovodna kriti¢na temperatura
(temperatura iznad koje materijal ne poseduje superprovodne osobine) u filmovima,
mogla bi biti objasnjena time da se do T,. film ponasa kao "zamrznuta” struktura,
t]. da fononi nisu realno prisutni (nema mehaniékih vibracija koje bi stvarale otpor
elektri¢noj struji), pa bi se elektroni, ukoliko ih ima, sve do ovih temperatura, u
tankoj strukturi mogli kretati bez trenja, tj. bezotporno (pojava poznata kao idealna
elektri¢na provodnost).

2° Kruti zidovi
U ovom slugaju je:

Tada se izraz (4.14) svodi na:

Dw.+1(e) = (6 +1)* Cn,-1(0) = (2 0 +2) Civ.—2(0) + C,-3(0) (4.28)

Na osnovu rekurentne relacije za polinome Cebiseva (7.2), te slitnim postupkom
svodjenja kao u slu¢aju slobodnih povrsina gornji izraz se svodi na:

Dn.+1(0) = (0 +2) Cn, (o) (4.29)

Koris¢enjem uslova (4.15) dobijaju se nule ovog polinoma u obliku:

Cn.(0,)=0; v=1,23, ..., N, (4.30)

(videti Dodatak) i
0= -2 (4.31)

$to ukupno daje N, + 1-u zahtevanu vrednost.
Jednakost (4.31), s obzirom na (4.12), dovodi do jednog resenja:

ke . k 4
wWo = walks, ky,0) =2 Qo‘\/sin2 92— + sin? % (4.32)

Posto ova frekvencija ne zavisi od k,, jasno je da su:

Apn=0; AL =2E (V3-3) (4.33)
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Ovo resenje nema fizickog smisla zato 3to ne zadovoljava osnovne kvantno-mehanicke
postavke 3.

Zbog toga se ovo resenje odbacuje, a analiza svodi na preostalih IV;. Iz (4.30),
uz (4.12), gotovo istovetnim postupkom svodjenja i sredjivanja jednadina, kao u
prethodno detaljno elaboriranom slucaju (film sa slobodnim povrsinama), dolazi se
do zakona disperzija fonona:

- - k
Eu(ky) =k wa(k,) =2 E, \/sin2 22_3” + sin? a_2ky_ + sin? %/i)- (4.34)

Ovaj izraz za moguée energije fonona, po obliku je isti kao izraz (3.18) dobijen za ide-
alne neogranicene strukture i slican izrazu (4.21) za film sa slobodnim povrsinama,
s razlikom $to je ovde:

T
k(p) = ENﬂ—i—l’ p=1,2,3 ..., N, (4.35)
: T 1

pran . O 0

: N+l

: T N,
kma:c - z 1

z a N, +1 <

naravno za, 10~ N, <K N, ~ 108 .
Izmedju minimalne i maksimalne vrednosti za k., pa prema tome i za F (k), postoji
jo§ N, — 2-e diskretne vrednosti.

To znaci da fononi i u tankim filmovima sa krutim zidovima poseduju energetske
gepove:

Amin = 2 Eo sin [2(*77_} (436)

Bz = 2B [f—\/2+sin2<g N )} (4.37)

3Svaka mikrocestica zatvorena u ogranieni deo prostora ima diskretne energetske nivoe i nultu
- energlju osnovnog stanja, razli¢itu od nule; to Je poznata ”boks-kvantizacija” i u skladu Jje sa
Jjednim od osnovnih principa - Hajzenbergovom relacijom neodredjenosti
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Analizom ovih izraza i poredjenjem sa istim za filmove sa slobodnim povriinama,
moze se zakljuciti da su efekti, koji su posledica postojanja konacne debljine posma-
tranog kristalnog sistema (filma sa krutim zidovima), nesto izrazeniji kod "donjeg”
energetskog gepa, pa prema tome, i kod odgovarajuce aktivacione temperature.

Ovaj zakljutak ipak treba uzeti sa rezervom, jer odbacivanje jednog od reSenja
(nefizickog) dovodi u sumnju sve ove ”optimistickije” rezultate.

Prema tome i bez obzira na sve "ograde”, ovde sprovedena istrazivanja su neo-
sporno pokazala da je prisustvo fononskog gepa i njemu odgovarajuée aktivacione
temperature neophodne za pobudjivanje fonona, isklju¢iva posledica postojanja gra-
nica sistema. Fononska aktivaciona energija (minimalna energija potrebna za nji-
hovo formiranje) ukazuje na moguce objainjenje eksperimentalne ¢injenice prema
kojoj su tanki filmovi bolji superprovodnici od masivnih uzoraka koji su napravljeni
od istog materijala i iste su kristalne strukture.
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5. ZAKLJUCAK

Istrazivanje fononskih spektara, odabranim metodom Grinovih funkcija, u neo-
grani¢enim i film-strukturama, dovelo je do sledecih bitnih zakljucaka.

1. Sve tri akusticke frekvencije u masivnim strukturama teze nuli, kada £ — 0,
dok u tankom filmu teze nekoj minimalnoj vrednosti koja zavisi od debljine filma.

2. Fononski spektri u tankim strukturama, poseduju energetski gep, koji je
iskljuéiva posledica prisustva granica sistema. ‘

3. Postojanje minimalne energije potrebne za pobudivanje fonona u film-stru-
kturama i njoj odgovarajuée aktivacione temperature T,., upuéuje na zakljucak da
se sistem do T,. ponasa kao ”zamrznut”, tj. fononi nisu realno prisutni (nema
mehanickih vibracija koje bi stvarale otpor elektri¢noj struji).

To ukazuje na moguée objasnjenje eksperimentalne ¢injenice prema kojoj su tanki
filmovi bolji superprovodnici od odgovarajuéih masivnih uzoraka.

Svi ovi zakljuéci su kvalitativne prirode, vezani su za promenu fononskih stanja,
odnosno spektara, pod uticajem prisustva granica strukture, kao i za moguéi uticaj
tih promena na fizicke karakteristike sistema. Zbog toga Sto su uracunati samo
fononski uticaji, ne mogu se smatrati kona¢nim.

Nastavak istrazivanja treba da ispita uticaj granica na spektre i stanja drugih
elementarnih pobudjenja i nosilaca naelektrisanja i na njihovu medjusobnu interak-
ciju u prisustvu izmenjenog fononskog polja. Na osnovu takvih rezultata moci Ce
nesto konkretnije da se kaze o fizickim veli¢inama koje determinisu superprovodne
karakteristike film - struktura.

Umesno je naglasiti, da ovo istrazivanje, u Sirem smislu shvaceno, jeste nesto
?2ivo”, niti su svi pretpostavljeni modeli definitivni i nepromenljivi, niti su konaéni
odgovori lako dokuéivi. Pred istrazivacima je, u tom smislu, tezak zadatak ali i veliki
izazov, jer treba odgonetnuti prirodu samu, a ona svoje tajne ne otkriva odjednom
1 svima.
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6. DODATAK

Karakteristi¢éne determinante oblika:

1 00--0000
1 =z 1 -0 0 00
01 =1 00 00
Cn(z) = (6.1)
0 000 1 10 —
0000 --012z1
0000--0012 .
koje odgovaraju razli¢itim vrednostima, n = 0,1,2, ..., N uz pretpostavljene

pocetne uslove:
Co(z)=1; Ci(z)=2
zadovoljavaju sledeéu rekurentnu relaciju:

Cus1(z) = 2Ca(z) = Ca_y(2) (6.2)

1 nazivaju se Cebisevljevim polinomima 4.
Uvodeci smenu: z =2cosy determinanta, (7.1) moze se analiticki izraziti

sinf(n + 1) ¢]

Ca(z) — Culy) () @ # (6.3)
Nule Cebisevljevih polinoma, koje slede iz uslova:
Cal) =0 (6.4)
date su relacijom
cp,,:n:lz/; v=123, ..., n. (6.5)

*koja predstavlja homogenu diferencnu jednadinu drugog reda sa konstantnim koeficijentima
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