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Uvod

U poslednjoj deceniji tehnika izarde tankih filmova je naglo napredovala tako da danas
nije problem da se naprave filmovi sa dva ili tri molekularna sloja. Paralelno sa izradom
filmova, razvijaju se i tehnike dopiranja, kako masivnih uzoraka tako i filmova. Sve
ovo vezano je za nedavno otkric¢e visokotemperaturske superprovodljivosti u dopiranim
keramickim oksidima. Sami keramicki oksidi ponasaju se kao niz nezavisnih tankih su-
perprovodnih filmova pa ima razloga za verovanje da uzroke za povecanje kritiéne te-
mperature T}, treba traziti u filmovima i uslovima koji se nameéu granicama filmova.

Istrazivanja u ovoj disertaciji imaju za cilj da ispitaju dinamicke i termodinamicke
osobine tankih filmova kao i uticaj dopinga na ove osobine. U tom cilju bice ispitani
fononski i elektronski podsistem u tankim filmovima kao i njihova interakcija. Na os-
novu formulisanih osnovnili stavova i jednacina, posebna paznja bi¢e posvecena slede¢im
problemima:

a) kako grani¢ni uslovi utiéu na fononska stanja i fononski prag energije u filmu,

b) koja vrsta dopinga pomera maksimum prostorne distribucije elektrona ka granicama
filma. Ovo pitanje veoma je vazno jer su superprovodne struje uglavnom locirane
u centralnim slojevima filma i treba ih pomeriti ka granicama,

c) koji tip elektron-fonon interakcije u filmu daje jacu efektivau elektron-elektron in-
terakciju. Ovo pitanje se moZe postaviti kada se radi o filmu jer u njemn postoje
zapreminska i povrsinska i elektronska i fononska stanja, tako da postoji nekoliko
tipova interakcije,

d) kako graniéni uslovi u filmu i sama debljina filma uti¢u na transportne karakteristike
kao §to su koeficijent difuzije i koeficijent termicke i elektricne provodnosti. Ova
istrazivanja mogu imali praktican znacaj jer se veruje da je u filmovima odnos
elektriéne i termicke provodnosti veéi nego u masivnoj strukturi, a ovo je opet
znacajno za povecanje koeficijenta korisnog dejstva pri pretvaranju elektromagnetne
( svetlosne) u elekiriénu energiju.

Navedena istrazivanja ne pretenduju da budu kompletna, ali bi trebalo da daju
odgovor na niz praktiénih pitanja u vezi sa koris¢enjem tankih filmova.
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Glava 1

1 Fononi u deformisanim filmovima

Dinamicka i elasticna svojstva kristala su tesno povezana sa oscilacijama atoma kristalne
reSetke. Atomi vrse oscilacije u blizini svojih ravnoteznih polozaja u kristalu pri svim
temperaturama: pri 7' = 0K zbog kvantnomehanickih nultih oscilacija, a pri konaénim
temperaturama - kao rezultat toplotnog kretanja. Spektar oscilovanja ansambla atoma
moze biti odreden i na taj nacin mogu biti izracunate fizicke velicine koje karakterisu
makroskopska svojstva kristala, naravno pod pretpostavkom da je poznat potencijal in-
terakcije medu atomima resetke.

Osnove dinamicke teorije kristala postavljene su pre 80 godina u klasiénim radovima
Debaja, Borna i Karmana [1], [2] i u osnovnim crtama pravilno odrazavaju svojstva
kristala ¢ak i u najprostijim aproksimacijama.

Poslednjih godina, medutim, opet se uocava znacajan interes za izucavanje dinamicke
teorije kondenzovanog stanja i to pre svega struktura kod kojil je na neki naéin narugena
diskretna translaciona simetrija.

Cinjenica je da &istil i izotropnih kristala nema. Zbog toga izucavanje neidealnih
struktura ima veliki znacaj jer bi rezultati takvih istrazivanja imali prakti¢nu primenu.

Analize uticaja povrsina na spektar elementarnih pobudenja sprovode se veé duzi niz
godina. Naravno, pre toga racunanje spektra u kristalima obiéno je bilo bazirano na
korigc¢enju tzv. ciklicnih graniénih uslova tipa Born-Karmana (1].

Medutim, izucavanje idealnih (beskonaénih) struktura je korisno zbog toga $to se
koridc¢eni metodi i zakljucci koji se dobijaju analizom takvih struktura, mogn primeniti
ili posluziti kao ideja vodilja prilikom ispitivanja struktura koje nisu idealne. U prvom
redu to se odnosi na strukture kod kojih je narugena translaciona invarijantnost'. Zbog
toga, treba istadi cinjenicu da ¢e se prilikom ispitivanja takvih struktura koristiti slicne
metode kao i da e se prilikom analize visiti poredenje sa odgovarajuéim zapreminskim
strukturama.

Pod neidealnoséu strukture u prvom redu se podrazumeva postojanje granica sistema
- najéesce se uzima da su to povrsine normalne na z-osu, zatim nesimetrija u rasporedu
masa usled ¢ega odgovarajuce velicine (duz z-pravca) koje karakterisu kristal (pre svega
Hukove konstante elasti¢nosti, mase, odgovarajuéa rastojanja itd.), postaju zavisni od
diskretnog indeksa n,, kao i drugi vidovi narusenja translacione invarijantnosti?.

Povrsina kristala u sustini predstavlja dvodimenzioni defekt (2]. Usled njhovog pos-
tojanja dolazi do narusenja diskretne translacione simetrije kristala §to konaéno dovodi
do pojave povrsinskih stanja. Takva stanja pojavljuju se u spektrima elektrona o ko-
jima ¢e biti reci u drugoj glavi ove disertacije, zatim kod plazmona, eksitona, feroele-

'Poznato je, da su zakoni odrzanja fizickih veli¢ina povezani sa odredenim svojstvom simetrije pros-
tora i vremena. Tako se npr. zakon odrzanja impulsa €estice u slobodnom prostoru, javlja usled njegove
homogenosti. Medutim, u kristalnoj resetki homqgenml. prostora odsustvuje jer je hamiltonijan invari-
Jantan na bilo koju translaciju za vektor resetke R: H(7 + R) = H (7). Prema tome, pod translacionom
invarijantnos¢u se podrazumeva novi vid simetrije prostora kristalne resetke koji je povezan sa ovim
svojstvom hamiltonijana. Fizicka veli¢ina koja se odrzava u prisustvu ovog vida simetrije u kristalnoj
resetki jeste kvaziimpuls p fonona (ako se radi o fononskom sistemu).

2Jednom reci za takve strukture kazemo da su deformisane.
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| Fononi u deformisanim filmovima

ktrienih pobudenja, magnona itd. Analogno kolektivnim pobudenjima atoma resetke,
moguce je definisati elementarna pobudenja koja se nazivaju povrsinskim fononima. Ova
stanja, za razliku od zapreminskih fononskih stanja koja su rasporedena sa podjednakom
verovatnoéom u celoj zapremini kristala, su lokalizovana u uskoj oblsti duz granicne
povrsine kristala i eksponencijalno opadaju prema unutrasnjim slojevima filma.

Treba napomenuti da veoma vaznu ulogu u ponasanju i nacinu opisa povrsinskih
pobudenja, igra njihova dimenzija odnosno rastojanje na kojem slabi njihova amplituda
sa udaljavanjem od povriine kristala. Ako je to smanjenje dovoljno sporo i desava se na
rastojanjima koja mnogo prevazilaze mikroskopske razmere (5to je kod filma konstanta
resctke @), tada se takva pobudenja mogu opisivati fenomenoloski [3]. Ove povrdinske
oscilacije se u literatnri nazivaju oscilacije [ lipa®.

Veé spomenuta povriinska pobudenja kod kojih amplituda brzo (eksponencijalno)
opada na rastojanjima poredivim sa mikroskopskim, nazivaju se povrsinske oscilacije //
tipa. Ona mogu biti izué¢ena samo u okviru mikroskopske teorije i naravno detaljno ce biti
analizirana u ovoj disertaciji u slucaju tankog metalnog filma. Treba napomenuii da je
ona najpre bila formulisana éetrdesetih godina u radovima I. M. Lifsica sa saradnicima [4],
[5]. Takode ovaj mikroskopski metod je razvijan od strane A. A. Maradudina i saradnika
i dobar pregled postignutih rezultata je dat u referenci [6] kao i referencama koje su tu
citirane.

1.1 Postavka zadatka

U ovoj glavi bi¢e primenjen perturbacioni metod za analizu fononskih stanja kod tankih
deformisanih struktura koji je razvijen u radu [7] i [8], i kao takav prvi pul tretira
deformisan film u literaturi. Ovaj metod se sa velikim uspehom moze primeniti kako
na fononski tako i eclektronski sistem®. Zbog toga teorija deformisanog filma razvi-
jena u pomenutim radovima, moze da se tretira kao jedan relativno novi u prvom redu
metodoloski pristup.

Ako se radi o filmu koji je deformisan kako na granicama (zbog realno postojecih
povrsina), tako i po celoj zapremini, ne postoji opsti i konzistentan metod koji bi doveo
do korektnijih rezultata. To iz prostog razloga, sto prilikom teorijske analize nailazimo
na nepremostive matematicke teskocée i komplikacije pa cak i situacije kada ne postoji
matematicko resenje problema, ne u smislu njegove egzistencije, ve¢ u smislu njegovog
nalazenja u esplicitnoj formi. Zbog toga se prilikom resavanja mora pribegavati nu-
merickim metodama, §to podrazumeva koriiéenje racunara za resavanje odgovarajucih
problema.

U dosadasnjim radovima [9], [10], uglavnom je vrsen prelazak na kontinuum razvojem
odgovarajucih veli¢ina u red i zadrzavanjem na drugom ¢lanu u razvoju. Problem se
u sustini svodio na diferencijalnu jednacinu Ermit-Veberovog tipa sa dobro poznatim
resenjima. Taj prilaz je naravno aproksimativan.

3U literaturi jos poznatiji kao relejevski talasi.
1Treba istaéi da se ovaj metod moze uspesno primeniti za analizu i drugih sistema (eksitona, magnona

itd.).




1 Fononi u deformisanim filmovima 8

U ovoj glavi kao i u celoj disertaciji, akcenat ce biti na egzaktnom tretiranju problema,
$to podrazumeva postavljanje odgovarajucih sistema diferencijalno-diferencnih jednacina
i njihovim reSavnjem, pri cemu se gotovo uvek u ovakvim sluéajevima moze dobiti resenje
u zatvorenoj analitickoj formi, §to do sada nije bio sluéaj.

Naravno ovde ¢e biti koris¢en stacionarni perturbacioni metod za odredivanje energije
i prostorne raspodele kolektivnih pobudenja u deformisanim filmovima. Ideja je da se de-
formacija ustvari tretira kao perturbacija. Kako se radi o standardnom perturbacionom
metodu, jasno je da su dometi ovog prilaza ograniceni, pre svega $to se zahteva da de-
formacija bude mala. I pored te pretpostavke mi mozemo izvuéi neke dovoljno opste
zakljucke o posmatranom sistemu, §to naravno ni na koji nacin ne bismo numeriéki mogli
pouzdano izvesti.

Vec smo spomenuli da jezgra ili joni kristalne resetke imaju svoju dinamiku. Medutim,
njihove putanje (tj. talasne funkcije) su vrlo ogranicene zbog velikih masa (u poredenju
sa masama elektrona). Ukoliko je

1. odstupanje jona od njihovih ravnoteznih polozaja malo (mnogo manje od konstante
resetke),

2. za svako jezgro njegov ravnotezni polozaj dobro definisan i podudara se sa évorom
kristalne (Braveove) resetke,

mozemo se ograniciti na razvoj potencijalne energije po malim amplitudama oscilacija
kao u [11] - [14], i najcesée se zadrzati na najnizim (kvadratnim) doprinosima®. Na taj
nacin mi definisemo kao nulto polaziste tzv. harmonijsku aproksimaciju. Ispostavilo se
da je u mnogim zadacima dinamike kristalne resetke sasvim opravdana ova aproksimacija

[15].

Ovde ¢e biti analizirane kolektivne mehanicke oscilacije u filmu koji je izrezan iz proste
tetragonalne beskonacne strukture (videti [16]) sa konsantama restke a,, a, i @, . Unapred
se pretpostavlja da do narusnja translacione simetrije dolazi samo u praveu jedne ose
(najcesce je to z-osa), tj. film ima relativno malu debljinu duz z-pravca. U XOY ravnima
normalnim na z-pravac, film ¢e biti tretiran kao idealna beskonaéna struktura, §to znaéi
da se u tim ravnima translaciona invarijantnost odrzava. Takode, radi uproiéenja racuna
¢e biti pretpostavljeno da su torzioni koeficijenti elasti¢nosti zanemarivi u odnosun na
Hukove koeficijente elasti¢nosti, tj.

Ca[),n, = a,n;éa{i ) O"/j = (.’IT,:I/,Z) . (11)

®Tako ne mozemo tretirati:
difuziju jona prisutnu kod npr. superjonskih provodnika,
statiéne periodiéne deformacije - (treba razvijati oko novih polozaja ravnoteie)

.

fazni prelaz u te¢no stanje - topljenje,

- N e

kretanje lakih jezgara (¢vrsti helijum) i sli¢no.
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Nezavisno od tipa deformacije duz z-pravea, postaje jasno da svi vazni fizicki para-
metri filma, izmedu ostalog mase, konstante elastiénosti ali i impulsi i atomski pome-

raji, postaju zavisni od resetkinog indeksa n., tj. M — M, , C, = Cu,, , n, =

(1100 B 0

1.2 Hamiltonijan. Re$enje nulte aproksimacije

Harmonijski hamiltonijan fononskog sistema opisanog filma n aproksimaciji najblizih

suseda moze biti napisan na slededi nacin [17]
H = st i, (1.2)

gde je

g —_ Y) \ 2 . A < 2
]15 - 7 L {"‘('('.—l“n;n,.u,,,“ 3 ")'( a,N:z+1 “n;n,,,u_.,,:\f':+

Oy, Ty

M ; 2 \2
+(’<'~.()[(”rv:u,+l,n.,,() =5 “n:n,,.n,,,()) + (”n;n,—l.n".() - ”'rv;n.r,ny,()) +

2 2
+(un:n..n,,+l.l i ”'n:n,‘n.,.()) '{ (“u;n,.n,,—l.l) s ”rr:n;.n!,,(l) }‘
(1.3)

+ ( ”'(v;n._, iyl T “'n'.n.,..n u,l )Z] 'I'

M ; 2 ; 2
+('(1.N:[(“u;rl1+|.n,,.x\'; =t “n;n,.n.y,l\';) + (”n:nl—l.n,,,/\'z == “'n:n,.n_.,,/\’;) R

o
“

2
+(“();u,,u"+l,l\": e "«rv;rr,.rr!,.I\‘:) =+ (”rv;u,.n_.,—l.l\': - ”n;u,.n,,,/\';) +

'{_(“rv:n,.u.,‘o\l',-—l — Uy, RITARAYS )2] }

Na—1

| 2 [ i, | el
Hpg =z Z Z m)‘%’:”-“’:"""z—l-i \LJ L(,'n,1;=x

Mg My na=I) Oz iy nz=1

# + (Un;n,—l,uy,n: s 'Un;u,‘ny,nz )2+ (14)

X[( “(v;n,+l.n_.,.n: == ”n:u,,ny,n:)
+(u —u )2+ (u —u )2+
oingytln: QMg Ty, Mz ‘o iy =1,z g Ny Mz

2 2

+(“o;n,,ny,nz+l v ua;n.,,ny,n,) + (”'u:u,,,ny,n=—l i u(Y:n,,ny,n,) ] )
pri cemu Hg - sadrzi doprinose granicnih slojeva, a g - unutrasnjosti filma. U ovim
formulama u, su projekcije atomskog pomaka, p, = M1, su odgovarajuci impulsi,
M su mase atoma i C, su Hukove konstante elasticnosti. Indeks a = x,y,z oznacava
projekciju na odgovarajuce ose Dekartovog sistema, dok resetkini indeksi n,,n, 1 n,
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leze u intervalima

N ,
[“% i, TH] g Ny parno,
RS B=u,y, (1.5)
—Ng+1 Ng—1
[ di R } , Ng neparno |
2 2

n, €0,N,], N.=N,~10%, N, <N, N,

Kako su slojevi n, < —1 i n, 2 N:. 4+ 1 odsutni, uzeto je da su odgovarajuéi pomaci
Jjednaki nuli, tj.
7‘0;1!,,,11,,.—1 = un;n.r.ny,l\':-{»l =0. (]6)

Pretpostavimo da su promene masa i konstanti elasticnosti date na sledeéi nacin
M,, =M+ pu,, , (1.7)

(":v.u; = ("n -+ Tn. (Il\))

gde je M - masa atoma ili molekula u nespaterovanoj matrici, a i, predstavlja korekciju
mase usled dopiranja.

Kako se u analizi koristi stacionarni perturbacioni metod, jasno je da mora biti ispun-
jen uslov

M <. (1.9)
M

U jednacini (1.8) C, - predstavlja Hukovu konstantu elasti¢nosti nedeformisanog filma,
dok je 7, korekcija usled deformacije. T u ovom slucaju prturbacija mora biti mala, ;.

% < 1. (1.10)
‘o

S druge strane, u hamiltonijan (1.2) ulaze povrsinske Hukove konstante C,, _; i Co N 41,
jer se jedino u tom slucaju dobijaju rezultati koji su kompatibilni sa eksperimentalnim
cinjenicama. Za njih ¢emo pretpostaviti da se razlikuju od odgovarajuéih u balku, doda-
vanjem proizvoljnih konstantnih koeficijenata tzv. povriinskih parametara a i b koji sn
u opstem slucaju dati sa

Coa=i = C4(1 +a) (1.11)
Can,41 = Co(l +0). (1.12)

Na taj na¢in, menjanjem ovih parametara mi dobijamo razli¢ite modele granicnih uslova.
S obzirom da u hamiltonijan sistema masa ulazi kao 1/M,,_, tada na osnovu (1.7) mozemo
uzeti sledece

1 I I 1 I .
=— = ot ey B (1.13)
M,, M+p, M |4 Ene T M M2
M
U skladu sa navedenim pretpostavkama, hamiltonijan fononskog sistema Jje oblika
H=Hy+ Hin , (1.14)




I Fononi u delormisanim filmovima 11

gde je
II(]: II()S'*'II“B (].l-r))
i ~
Hiy = Hi, + HE, - (1.16)

Da bismo izostavili nepotrebna ponavljanja u prepisivanju, recimo da se hamiltonijan

Hys dobija iz (1.3) zamenom Oy, sa (7, kao i relacija (1.11) 1 (1.12), a u /lyp zamenom
0S J s ] /

M, i Can, u(1.4)sa M i C,. Hamiltonijan interakeije H;,,, odnosno HS, i HE

int nt? se
dobijaju ako se nmesto ', ,,. zameni v, odnosno M“'_" — — i, M2,
Da bismo resili svojstveni problem Hamiltonijana 1 koji je gore obrazlozen, formira-
¢emo jednacine kretanja za operatore ug i pi na sledeci nacin
this = [ug, o] , ihps = [p3, Ho] , nE (Ngyny,n;) . (1.17)

n?’

I}

Uzimaiuéi u obzir komutacione relacije [ug,p2] = 1hdzm6.5, mozemo ove dve jednacine
o n m Y / o

(1.17) spojiti u jednu koja sadrzi samo pomeraje .
Na taj nacin dobijamo sistem od N. + | diferencijalno-dilerencnih jednacina

{n; = 0}

2
Uning ay,0 — Szn(”v'v:u;+l.n,,.il sk ”(\:n,—l.n,,.() = “rv:n,,‘n,,.() = ”(»:n,-,ny,()'*‘ (118)

+Il'a;yz,.11,,+l,u + “'n;n,.n.,—l.() o l-)'“n;n_, RIPTRY) + ”n:n,.n,,.l i 2(1 + ”)“’n:nr,ny.u) = U )

{1 <n. <N.—1}

o 2 ‘
u(r;n,.n_.,,n_._ - Sz,,(”n;n,+l.ny.n: + ”n:n,—l.n,,.n; a0 z“’n;u,.ny,n: + u(v;n,,ny+l.n.:

+ ”a;n,,ny—l,n; e 2'11'0:11,.71‘.,,11: + u(v:n_,,ny,n:-f-l + ”a;n,,ny,n,—l - 2“'n;u,,ny,nz) = O ) (ll())

{n: = N}

- 2
Uaing ny,N: — Q,,(ua;n,—{-l.ny,/\'z + Uom,—1my Nz — un;n,,ny,N: == un:n,.ny,N,"l' (120)

+ua;n,,1ty+l,N: + un;n_,.ny—l,/\f_- g l-)'“'n;u_,‘ny,l\/z + “u:n,.ny.l\-";—l 3 2(1 52 b)un;n,,ny.Nz) =0 )

gde je
2 ('n
02 = = (1.21)

’
fononska frekvencija.
Veé smo naglasili da se translaciona invarijantnost odrzava po svim XOY ravnima.
To znaéi da ¢emo resenje sistema jednacina (1.18) - (1.20) za atomske pomeraje traziti
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u obliku superpozicije proizvoda nepoznate funkcije (duz z-pravea) i harmonijske fukeije
polozaja (u XOY ravni) [17], j.

ua;n, ,ny,uz(l') = Z ‘Sﬂsznkyy”z'A(';"Zvn: X

k.z.ky.":

% {ba'k, Ky ”zCi(n,a,k,+nyayky)—itw,,;kbky_‘,z + b:k i o C—i(n,u,k,+7L,,ayk,,)+itw,,;k1_ky',,z} . (122)
’ y ’ Wz vyVz

gde je Sk, kyw. - faktor normiranja, Au,, », - su neodredene amplitude koje zavise od

Ny bl o 1 back, k, 0. - su fononski kreacioni i anihilacioni operatori, wa.k. k. .. - Su
k) (Y,L;g,ky,llz WKy Wz ] W Ry vz
fononske frekvencije i
Bl 2mwg
# /Vﬂ(l, ’
1V3 N;
[——zi 1,—2—/~] \ Ng parno,
vg € v o 1 B =z, (1.23)
Ng—1 Ng—
[— /’2 ) ﬂz ] , N neparno,

su komponente talasnog vektora u  XOY ravni koje odgovaraju stanjima slobodnih
elektrona u provodnoj zoni.

Nakon supstitucije (1.22), sistem jednacina (1.18) — (1.20) se redukuje u sistem
jednacina za nepoznate amplitude (A,, A, ..., Ay.) duz z-pravca

Aa;u;,l = (pn;k,,ky,u; = "')An;uz,o =0 ) n: = 01 (]24)
Aa;u,.n,+l + -Aa;uz.n;—l == /’a:k,,k_,,,u;An:u;,u, =0 ) I S n, S Nz N la (125)
A(x;u,,Nz—l + (/)a;k,,ky.u, - ’))Aa:u;.N, =0, n; = Nza (126)
gde je
2
WG e R 7% 3 o Ll L
Pk ey = —izzki— — i S'"Z(T) + -‘““l(—g—J) -2 (1.27)

Determinanta sistema jednac¢ina (1.24) - (1.26) ima oblik

(p—a) 1 0 0 0 00 0
1 el 0 000 0
0 1 p 1 000 0
0 01 o .. @ 0 0 0

Dn.41(p,a,b) = : (1.28)

0 000 p 1 0 0
0 000 - 0
0 000 01 p ]
0 000 001 (p=0b)
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Razvojem gornje determinante po prvoj i poslednjoj vrsti (koloni) dobija se sledeca kom-
paktna forma

Dn.1(pya,b) = Cngi(p)— (a +0)Cn.(p) + abCn.—i(p) , (1.29)

gde su C,(p) Cebisevljevi polinomi trece vrste (videti dodatak) koji zadovoljavaju sledecu
diferencnu jednacinu: Cpy + 'y = p(,, sa pocetnim uslovima 'y = 11 ¢y = p.
Polazeéi od ¢injenice da su koreni polinoma Dy_4(p,a,b) realni i jednostruki, i da
je njihov broj jednak broju slojeva u filmu, njihovim odredivanjem mi zapravo dobijamo
oscilatorne energije (zakon disperzije) u posmatranom tankom filmu,
Na osnovu (1.27) konatno mozemo pisati

‘ 2 ks AL !/k!/ 5 , ‘
Waiky ky vs :.ﬂl(, .\'III( 9 ) + s (_Z—) + A'U.(ll,,), .‘\’:). (I;U)
Izraz (1.30) predstavlja zakon disperzije fononskog sistema u tankom filmu. Velicina
A% (a,b, N.) u opstem slucaju se dobija iz transcendentne jednacine koja ce kasnije biti
detaljno analizirana.

Najpre razmotrimo slucaj kada su parametri povrsinske deformacije jednaki nuli, {).
a=>0=0.Utom slucaju determinanta (1.28) postaje ustvari Cebisevljev polinom trece

vrste
71 00 ... 0000
| 0 0 . 00 00
R e
001 p.o0000
Dn,41(p,0,0) = Cn.41(p) = y P = Paskpkywe - (1.31)
0000 ...p 100
0000 <o 1 p1 0
0000 ...01 p I
000 0 0 oo D01 P

U slucaju kada je |p| < 2, dobijamo zapreminska stanja i gornja determinanta moze
biti zapisana u ekvivalentnoj formi kao

sin[(NV. + 2)€]
sin & ’

sinE#0, p=2cosé.

DN, +1(p,0,0) = Cn.41(p) = (1.32)

Iz uslova netrivijalnosti resenja sistema (1.24) - (1.26), determinanta sistema odnosno
izraz (1.32) mora biti jednak nili. Nule gornje jednacine su

w

N. +2

P = 2(:()5( u) R/ ) ) N 8= S (O (1.33)

Tada je zakon disperzije

p o2 azhy - oiniy oo )
wa;kz'ky’u:z‘zﬂn\/&m( 5 ) + 51112(‘121) + (‘()SI(Z(NZ g
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Smenom indeksa p, = N, +2—v, ; v. = 1,2,..,N, + 1, formula (1.34) moze biti
napisana u simetricnom obliku

g o ol ey . ok,
T I — ZQG\/sinQ(” ) + sml(”J,—J) + 51112((L ) (1.35)
Wax Ky Wz 2 2 2
gde je - ‘ ] '
kzzm 5 v, = 1,2,...,/\:+] 5 (I-EG)

z - komponenta talasnog vekfora. S obzirom da je (k.)uin # 0, vidi se da u fononskom
spektru postoji prag (gep) (videti [16]-[18]) iako je film isecen iz proste resetke.

Odredivanjem energija (1.35) mi smo dijagonalizovali nas polazni hamiltonijan H,, pa
kona¢no mozemo pisati

|
A (0 «
Ho= 35 Bty By boedyws +3) (1.37)
(ﬂk.ruky»'/:
gde je
['/‘((!(;)l)\'_,-‘k_.,,t/; = h' w":kx'ku-”: ( l '38)

energija fonona u tankom filnm u nultoj aproksimaciji. S obzirom na ¢injenicu da koreni
Cebisevljevih polinoma (1.32) leze u otvorenom intervalu (—2,2), takav tip deformacije
(a = b=0) ,dopusta” postojanje samo zapreminskih stanja.

Posto su odredene oscilatorne energije odnosno frekvencije, sada je potrebno naci
odgovarajuc¢e amplitude A, ,.... Njih mozemo dobiti resavanjem sistema jednacina
(1.24) - (1.26).

Deljenjem ovih jednacina sa A, 0, dati sistem jednacina svodimo na sledeci sistem
od N + 2 linearne jednac¢ine po nepoznatim By, By, ..., By.

B [ (1.39)

By+pBy=0, n,=0 (1.40)
Bo+pB,+8B,=0, n.=1 (1.41)

By +pBy+B3=0, n,=2 (1.42)
By._o+pBy._1+Bn. =0, n,=N,—1 (1.43)
By.-1+pBy., =0, n.,=N, (1.44)
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gde je
Ao,
By, S Bsui. = = 3 (1.45)
A(v,uz,()
Primetimo da resenja gornjeg sistema linearnih jednacina predstavljaju ¢lanove niza
B, (1 <n. <N, —1) koji zadovoljavaju rekurentnu relaciju

Bu.-1+pBu. +Buy1=0, 1 <0, <N, -1, (1.46)

sa pocetnim uslovima By = 1 i By = —p, pri ¢emu imamo jos jedan dodatni uslov za
6.
o™

By..1 +pBn. =0, za n.=N.".

Karakteristicna jednacina diferenene jednacine (1.16) je
2 1 _ =
ri+pr+1=0. (1.47)

Koreni ove jednacine su

(1.48)

Fi2=

g BT =1
5 :

Najpre razmotrimo slucaj kada je ry # r, i |p| < 2. Tada je opste resenje jednacine
(1.46) oblika
B.,. = D%+ LErl* . (1.49)

Nepoznate koelicijente D = D(p) i £ = [I(p), odredicemo iz pocetnih uslova. Eleme-
ntarnim racunom dobijamo

_pt+ V=1
I

Tada, na osnovu (1.49). resenje (1.46) je oblika

l : p ,—/}2 ’l Ty
= Eafp? —4 pee SRR o + 9
B, 2\/p? —1 [(/) 4 ) ( 2 ) -l

vVpt—4—p

l) T pree— &
27—

E = (1.50)

+(=o =) (2]

uz granicni uslov (1.44), tj. By.—1/Bn. = —p.
Ako je |p| < 2, sto odgovara zapreminskim stanjima, tada je

p=2cos&, (1.52)
179 =—cosé Ltsiné. U ovom slucaju za koeficijente (1.50) dobijamo
| .cosé | .cosé
D=—-(l—i—= , E=—-(14+1—= : L.5:
2( 'smf 2( +’sln£ (1:53)

50vaj uslov éemo ubuduée zvati graniénim uslovom za dati niz.
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Zamenom (1.53) u (1.51) i nakon sredivanja dobijamo kona¢an izraz za amplitude
oscilovanja odnosno pomeraje

_sinf(n, + 1)¢,,]

siné,.

An,u:,n: = (_ 1 )n. An.u,,() B (1'54)

u‘ﬂ:"znly.“:(/') = (_ I )u; Z ‘S’u;k_,,ky.u_.Au;uz,n; X

kz ky vz

sin[(n, + 1)&,.]

% {bmkx'ky‘”:C:(u,gnxk:+nynyky)—llwn;kx.ky,u; + [,‘_(;.} - 5 (|r)5)
siné,,
pri ¢emu na osnovu (1.36) za §,. vazi
TV,
€y,=———, vo=1,2,..,.N.+1. (1.56)
v o ? < 9~ ) z <

N+ 2

Grani¢ni uslov (1.44) se svodi na Cy.4; = 0, §to zapravo predstavlja jednaéinu za

odredivanje energije sistema.

Kako je Punziigm:(t) = Mg, mym.(t) nalazenjem prvog izvoda od Uoinsmyping PO
vremenu i zamenom u polazni hamiltonijan (1.2) on postaje dijagonalan (1.37). Pri tome
Je izabrano da je

'S'n:k,.k,,,u: An:u;.u y ! /I.
siné,, N\ MNNY(N; + 2)0aiper by,

i za atomske pomake u ovom slucaju konaéno mozemo pisati

h
Usiic el b) == {=1)"¢ - X
DARE Y -( ) ( ) k.—%u: M /\’,./\'_,,(N: - 2)wn;khk"‘,,z
- {bmkhkym:(_i(n.,u,k_.+nyu,/l:.,)—x’lw..;k,,k_,,,.,: + /,_(._} Sin[(nz & l){u_.,] : (1.57)

Uporedujuci dobijene rezultate sa odgovarajuéim za idealne beskonaéne strukture, moze
se zakljuciti sledece:

a) Mehanicke vibracije n idealnoj beskonaénoj strukturi su ravni talasi u svim pravcima
[11]-[13], a mehanicke vibracije u tankom filmu (u skladu sa formulom (1.57)) su
spoj stojecih talasa u z-praveu i ravnih talasa u XOY ravni. Jasno je da duz ovog
pravca nema nikakvog prenosa vibracione energije.

b) Tri akusticke frekvencije u idealnim strukturama teze nuli kada k — 0. S druge
strane, minimalne frekvencije u tankom filmu su u skladu sa (1.35), date sa

Min{Wagk, ky s ] = Wai,0,1 = 2804 sin

vy
o 0. 1.58
2(N. +2) 7 ( )
To znaci da fononi u tankim filmovima poseduju gep hwa.00, , odakle sledi da je pripadna
aktivaciona temperatura filma
_ hway, 2h T

G o5 = —, sin

= — 1.5
“T kg ks 2N, +2)) ° (1.59)
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tj.. temperatura neophodna za ckscitaciju fonona u filmu i ima konacnu pozitivnu vred-
nost. Vidi se da aktivaciona temperatura opada sa povecanjem debljine filma tj. sa
porastom V. Za izuzetno tauke filmove aktivaciona temperatura je relativno visoka.

Amplitude pomeraja (1.57) su periodiéne funkeije po celom kristalu (stanja nisu lokali-

zovana) i takav tip kolektivnih oscilatornih pobudenja kojima odgovara ovakva [unkcija
pomeraja nazivaju se zapreminskim.

U slucaju kada su a i b razliciti od nule, dozvoljene vrednosti energije u filmu se
moraju odredivati iz transcendentne jednaéine koja se dobija iz (1.29).

U zavisnosti od parametara a i b, sada se u sistemu mogu pored zapreminskih pojaviti
i povrsinska ili lokalizovana stanja’, §to je i bilo za o¢ekivati s obzirom da postoje granice
u sistemu. Najpre razmotrimo slucaj zapreminskih stanja, a potom uslove pod kojima se
pojavljuju i lokalizovana pobudenja u posmatranom sistemu.

1.3 Uticaj povrsinske deformacije na fononska stanja i spektre

Ovde ¢e biti ispitan uticaj parametara povrsinske deformacije a i b na oscilatorni spektar
i prostornu raspodelu pobudenja. Razmetrimo najpre slucaj zapreminskih stanja. Tada
je

sl Dlel oo 2, (1.60)
siné,

pui=2eo8E, . W=L2uuNsFE 1 .

('":(/)l’) -

Zamenjujuci ovaj izraz u (1.29). dolazimo do sledece transcendentne jednacine za odre-

divanje energije

I —(a+b)cos&, + abcos 2¢,
absin 2, — (a+ b)siné,

cot(N. +2)¢, = (1.61)

0Zbpa i W= Ly vnylNe 41w

Kako funkcija cot(N. + 2)&, ima period w/(N. + 2), ocigledno ona u intervalu
[0,7] ima (N, 4+ 2) - perioda i (N, +2) puta preseca & osu. Vrednosti za £ se u
opstem slucaju mogu naci samo numericki ili graficki. Zamenom korena u jednacinu za
fononske [rekvencije (1.30), dobijamo spektar elementarnih pobudenja fononskog sistema
u tankom filmu

- L. s vaythiik
aknye = 2o [sin(55) + sin(“LL) + As(a,b,Ny) (1.62)
gde
|
Ala, b, N} = Z(l oo} 3 =1, 24, N LS (1.63)

“Pod ovim pojmom se u literaturi (videti [2]) podrazumevaju i stanja koja su locirana u okolini
po) X i
primesa, vakancija, raznih defekata itd.
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predstavlja fononski gep u posmatranom filmu, a §, su koreni koji se odreduju iz tra-
nscendentne jednacine (1.61). Iz relacije (1.62) se vidi da spektar fononskih pobudenja
u filmu ima tzv. aktivacioni karakter [20], $to znaci da je najniza fononska [rekvencija
razlicita od nule. Najnizu oscilatornu frekvenciju daje resenje €, = €n , koje odgovara

preseku u intervalu [ m, 7|, jer je zanjega | 4cos€ najblize nuli. Ovaj novi efekat

o
N, +2
(procep u fononskom spektru) je ocigledno posledica realnog prisustva granica kod [ilm-

St i 2 ; ; oo Ny ]
struktura. Gep je veéi ukoliko je film tanji. U slucaju velikog N, vazi lim -—+—‘ -1,
N:—o0 /Vz + 2

paje &y, = m odnosno cosm = —1, §to znaci da gep izéezava kao i u odgovarajuco]
idealnoj beskonacnoj strukuri.

Logi¢no se namece pitanje: da li za
po=2c0sE,, v=1,2.aN41, (1.64)

funkcija na desnoj strani (1.61) uvek ima (N. + 1) presek sa cot(N. 4 2)¢ 7
Jednacina (1.61) na desnoj strani ne zavisi od broja slojeva N, ve¢ samo od povrsinskih
parametara @ i b. U tom smislu posmatracemo sledeca tri karakteristicna slucaja. Najpre
pretpostavimo da su povrsinski parametri pozitivni (a,b > 0), tj.
1) @ i b pripadaju otvorenom intervalu (0,1). Tada jednacina (1.61) na desnoj strani
u intervalu (0,7) je neprekidna i u tom slucaju postoji (N, + 1) - koren odnosno
presek sa funkcijom cot(N, 4+ 2)€. Prema tome ta stanja odgovaraju zapreminskim
i pripadaju otvorenom intervalu (=2, 2).

2) a=1 1 b=1. U ovom slucaju funkcija ima vertikalnu asimptotu u tacki £ = 0,
jer imenilac na desnoj strani jednacine (1.61) izcezava, tj.

sin2f —2siné =0 = cosé = 1.

Jedan presek je ,nestao” jer je zabranjena vrednost € = 0 ako trazimo resenja
pomocu (1.60) . Tada osim N, korena koji odgovaraju zapreminskim stanjima,
postoji jedno resenje® koje odgovara povrsinskom stanju. To su stanja koja su lokali-
zovana oko granicnih povrsina kristalnog filma. Medutim, vazno je istaci ¢injenicu
da u slucaju stanja sa |p| > 2, ne mora u opstem slu¢aju da budu povrsinska. Za
ta stanja po definiciji vazi da im amplituda eksponencijalno opada ka unutrasnjosti
filma.

3) a>1 1 b>1. Tada usistemu osim zapreminskih, postoje i stanja sa |p| > 2.
Uslov za pojavu ovih (|p| > 2) stanja se amoze odrediti jednostavnim zahtevom da
funkcija na desnoj strani jednacine (1.61) ima vertikalnu asimptotu, sto se svodi na
sledece

a+b , O<a+b
2ab - 2ab

Ovo de fakto predstavlja uslov za pojavu i egzistenciju i povrsinskih stanja u po-

A (1.65)

cosé =

smatranom sistemu.

80vaj presek (koren) je izvan intervala (—2,2) i prema tome ne moze se ocekivatli presck krivih u
jednacini (1.61) za date vrednosti parametara.
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Tada je?
sinh[(n + 1))

sinh 7

Col(p) = , (1.66)

p=2coshy, n>0.
Zamenom (1.66) u jednacinu (1.29) dolazimo do izraza za odredivanje energija ovih (|p| >
2) stanja. I u ovom slu¢aju to je transcendentna jednacina koja ima sledeci oblik
| — (a+ b) coshn + abcosh 2y

oth(N. 4+ 2)y =
coO l( z °F )’l absink 2 — (a + b)sinll 7

71 >0. (1.67)

U ovom slucaju izraz (1.62) za energiju odgovarajucih vibracionih stanja je oblika

(

g

i i, l
)') + sinz(”"T'/) + 5(]—}-(:(;5]\7}), (1.68)

al ‘ o 2

5 = 2051 [sin“(
pri ¢emu se 5 dobija kao resenje gornje trancsendentne jednacine. 1z ove jednacine se vidi
da je u dugotalasnoj aproksimaciji ovaj izraz razlicit od nule, tj. postoji gep u fononskom
spektru. U ovom slu¢aju njegova minimalna vrednost, je razlicita od nule i veca je nego
u slucaju zapreminskil stanja (kada je |p| < 2).

Radi lakse analize uzmimo sluéaj simetriéne deformacije’®, tj. kada je a = b. Ocigle-
dno uslov (1.65) za pojavu navedenih stanja je cosé = 1/a < 1, tj. 0 < ¢, < 7/2
kada je a = 1 1 @ — oo, respektivno.

Analogni zakljuéci vaze i u slucaju kada su povrsinski parametri negalivni, odnosno
kada je interakcija na graniénim povrsinama oslabljena. U tom slucaju vertikalna asimp-
tota se nalazi u intervalu /2 <¢,, < 7.

S obzirom da je cosh n uvek pozitina funkeija, jasno je da pripadna stanja sa p > —2
se mogu traziti koristeci sledecén reprezentacijn Cebisevljevih polinoma

sinh{(n. + 1)y]

sinh )

(’vn:(/)) = (_l)nz (16())

p=—2coshy, n>0.
Zamenom (1.69) uizraz (1.29) dolazimo takode do transcendentne jednac¢ine za odredivanje
energije sistema koja je oblika
I + (a + b) cosh n + abcosh 27y
absinh 2y + (a + b)sinh

coth(N. +2)y = T P (1.70)

U ovom slucaju izraz za energiju datih stanja fononskog sistema je oblika:

Ve e ) 1
5 = 20, sinz(” ) + smz(“J‘TJ) + Q(l—coshn). (1.71)

Radi ilustracije razmotrimo slucaj petoslojne strukture N, = 41 a = b. Problem je
resen graficki. Rezultati u navedena tri karakteristicna slucaja prikazani su na sl. 1.1.

9Postoje dve moguénosti, p > 21 p < —2. Posmatrajmo najpre slucaj p > 2.
10Na taj nacin se ne gubi na opstosti i jedino u tom slucaju (kasnije bice pokazano) se pojavljuju
lokalizovana stanja uz obe graniéne povrsine, §to nije slucaj kod asimetriéne deformacije.
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cotgg

Slika 1.1. Graficko resenje jednacine (1.61) u slucaju petoslojne strukture (N, = 4) sa
slede¢im setom parametara: (a) a=0=0.5 , (b)a=b=1i(c)a=0b=22.

20
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U slucaju negativnih povrsinskih parametara situacija je simetricna prethodnoj.

Veé¢ smo napomenuli da pored zapreminskih stanja koja su ravnomerno rasporedena
po celoj zapremini kristala, u strukturama kod kojih je narusena diskretna translaciona in-
varijantnost se mogu pojaviti i povrsinska fononska stanja. Prirodno je da se ta pobudenja
upravo lokalizuju na mestima gde je ,prekinuta” diskretna translaciona simetrija, 1j. oko
granic¢nih povrsina filina dok u unutrasnjosti strukture praktiéno ne postoje. Ustvari, am-
plitude A,,_ ovih stanja ckponencijalno opadaju od graniéne povrsine prema unutrasnjosti
filma i date su na sledeéi nacin [21]

Ay = e, n=ax >10. (1.72)

Formalno iz ove relacije sledi da se trze stanja ¢iji je talasm vektor duz z-pravca cisto
imaginaran [13] (n — i€, tada je ocigledno p = 2cos(i€) = 2coshn). Zbog zahteva
n > 0, ocigledan je fizicki smisao ovog resenja: stanja koja su lokalizovana na povrsini su
najverovalnija jer im kvadrat modula amplitude eksponencijalno opada sa udaljavanjem
od grani¢ne povrsine. Otuda im i prirodan naziv.

Razmotrimo najpre kakva lokalizovana stanja treba ocekivati kod filma. S obzirom
da film poseduje dve graniéne povrsine, prirodno je da ¢e i odgovarajuca pobudenja biti
lokalizovana uz njih. U tom slucaju amplitude A, za stanja koja su lokalizovana oko

grani¢nih povrsina n, =0 1 n. = N, u opstem slucaju imaju sledeci oblik
_— > = 0_‘\'~ Lo 44
An, = Doe™" 4 Dyetta=Naln . 50 (1.73)
s obzirom da je za n. = 0 zanemariv drugi ¢lan u gornjem izrazu odnosno prvi ako je

n, = N,. Posle zamene (1.73) u (1.25) nalazimo
z z
p=—2coshy ., n=uar,

$to nas vodi na date izraze (1.68) i (1.71) za energije povrsinskih stanja fononskog sistema.
Zamenom (1.73) u grani¢ne jednacine (1.24) i (1.26) dolazimo do sistema jednaéina za
odredivanje nepoznatih konstanti Dy i Dy (uz uslov da je e=N:" ~ ()

I)U((." e ”) = () 3
Dn(e" =b)=0.

Ovaj sistem, naravno dopusta vise mogucénosti. Najrelevantnije su dve. Ako je Dy =0
i €" = a, tada imamo stanja lokalizovana uz povrsinski sloj 0. Akoje Dy =0 1 e”"=b
onda su elementarna pobudenja lokalizovana uz graniéni povrsinski sloj N,. S obzirom
da je n = ax > 0, uslov egzistencije povrsinskih stanja je

’

) ~lng = la| > 1, (1.75)

odnosno
n=1Inb = |b|>1. (1.76)

Medutim, interesantna je moguénost da kolektivna pobudenja - fononi, budu lokali-
zovani uz oba grani¢na sloja, a da u unutrasnjosti ne postoje. To je na osnovu (1.74)
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moguce samo onda kada je « = b = A. Tada su Dy i Dy razliéiti od nule i amplitude
(1.73) uz pretpostavku Dy = Dy = D postaju

A,. =D |e™" 4+ (:_(N:_"‘)"] 2 ap=aak s Uk (1.77)

Ocigledno je da amplitude A, _ imaju maksimalnn vrednost 1 na nultom i N.-tom sloju,
dok je minimalna vrednost na sredini filma za n. = N./2, 1 iznosi

Anpz =2 De™ V1 = 0. (1.78)

/\

> |, $to se slaze sa analizama.

Da bi 5 bilo pozitivno, mora na osnovu (1.75) 1 (1.76) biti
koje slede iz transcendentne jednacine (1.61).

Prema tome u filmu se mogu pojaviti povrsinska stanja samo onda kada su zadovoljeni
odredeni uslovi, §to naravno zavisi od veli¢ine {zv. povrsinskih parametara a 1 b kao i
uslova koji vladaju na granicama. Treba naglasiti da $to se tice zapreminskih stanja, ne
postoje nikakva ograni¢enja i ova pobudenja su uvek prisutna u sistemu.

S obzirom na simetriju koja postoji kada je (a = b = X), dovoljno je da se ispitaju
stanja oko jedne od granicnih povrsina. Zbog te éinjenice dalje analize ée biti vriene
pomocu izraza (1.72), §to znaci da éemo ispitivali stanja lokalizovana uz graniénu povréinu
za koju je n, = 0, s obzirom da na grani¢noj ravni n. = N. (drugi sabirak u jednacini
(1.73)) imamo identi¢nu fizicku sliku kao u sluéaju n, = 0, te je bespredmetno ispitivat;
resenja tog tipa.

Resimo sistem jednacina (1.25) da bismo nasli odgovarajuée amplitude za slucaj za-
preminskih stanja, a potom dijagonalizacijom hamiltonijana i odgovarajuée normirane
atomske pomeraje.

Deljenjem jednacina (1.24) i (1.25) sa A,..0, dobijamo sistem od N + 2 linearne
jednacine po nepoznatim By, By, ..., By,

By=1, (1.79)
Bi+(p=a)=0; n,=0 (1.80)
Bu.ii+ Bt ¥ 9B, =0, 1 €0, < N, —1 (1.81)
By. .1+ (p—0)Bn, =0, n.=N, (1.82)
gde je éu

B.., = Bawin, = (1.83)

Aa,u;,O
Njegovo resenje mozemo dobiti standardnim postupkom za resavanje dilerencnih jedna-
¢ina polazeéi od jednacine (1.81) sa pocetnim uslovima (1.79) i (1.80). Naravno, u obzir
moramo uzeti dodatni uslov (1.82) za By, koji predstavlja grani¢ni uslov za niz B,,..

Analogno prethodnom slucaju, za resenja karakteristiéne jednac¢ine posmatrane rekure-
ntne relacije (1.81) odmah mozemo pisati

izl — 4
2 — = om0 8

84
, - (1.84)
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Iz ove relacije je jasno da u zavisnosti od p imamo u opstem slucaju tri tipa moguéih
refenja za proizvoljni ¢lan niza B, , odnosno odgovarajuce amplitude.

Kada je |p| <2 (r) # r2), tada je opste resenje rekurentne relacije (1.81)
By, = DsPE B3 5 (1.85)

gde su

p—2a+p*—1 vVt —4—p+2a

D= , , E= : 1.86
2 p* —4 2v/p? — 14 ( )
konstante odredene iz pocetnih uslova.
Videli smo da u slucaju |p| < 2, vazi da je p = 2cos€. Tada je
| cosé —a | cosé —a
D=-(1-i——), E=-(14+1t———), 1.87
'.Z( sin & ) 2( sin ) ( )
$to nakon zamene u (1.85) konaéno za opsti ¢lan niza dobijamo
sin[(n. + 1)€,] —asinn.§,
B i =i(=1)™ [ )&,] - (1.88)

siné,

S obzirom da su £, resenja transcendentne jednacine (1.61), moze se pokazali da vazi

g:: Buwn. Baw. = (N.+ 1)(1 = 2acosé, +a*) + | —a? .

= (1.89)
n.=0 '-)'S”‘ fu:
Tada za amplitude kona¢no mozemo pisati
sinf(n. + 1)é,.] —asinn.€,
An,u;.n_. = (— l )“. = Vs 4 An.l’:-() . ( l”())
sin&,,.
Odgovarajuéi pomeraji su
”‘tv;";.,"_'l-“,:(l) = (— l )”: L 'S.f'lk.l.ky"’:'A"N/z.”x
kyky vz
; A Yt sin{(n —asinn
x {ba;kx'ky,u:Cl(n.zll:kx"}""yﬂyl\-y)—llwn;kx,ky,uz + /,'.(:'} ll][( z + l)fl’z] asin 7726" ) (191)

sin €,

Naravno i u ovom slu¢aju grani¢na jednac¢ina (1.82) predstavlja jednacinu za odredivanje
oscilatornih frekvencija u sistemu i identi¢na je jednacini (1.29). Frekvencije waik, k..
« o e a8 o P ¥ . ’ .e 1 x,,, y,.:

u gornjoj jednacini date su relacijom (1.62), a odgovarajuce {, se dobija kao resenje
transcendentne jednacine (1.61).

Diferenciranjem izraza (1.91) po vremenu i zamenom u hamiltonijan (1.2), on se svodi
na dijagonalan oblik
|

=T (1.92)

= +
IIU & Z h wﬂ;k.z,kyyl’:(bn;kx,ky.uz[)(Y"k.t-ky.l/: + 2

aik.x ‘ky W
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uz uslov da je
'Svn;k_r,k!,,a/: An;u:,() o h
. —— , b
siné, MN, /\/_.,J\fzw,,;kl_ky',,:
gde je
(N: +1)(1 —2acos€, +a®)+ 1 —a? -
N, = —— ’ (1.93)
2sin“é¢,
Sada mozemo pisati konacan izraz za atomske pomeraje (1.91)
h
ne
urv;n_,,u,,n:(l) — (_' I) - Z B X
! kegwe | M NeNyNewoike, gy o
: : S sin[(n: 4+ 1)&,.] — asinn.&,
X {ba;khkv'yzC!(n_r(l,:k,z"-nyu!/’\y) llwn;k.,,ky,v; + /)..(‘,} [ ‘l.] S 1 ) (]()I)
: siné,

U slucaju simetricne deformacije analogno (1.57), pomeraji za zapreminska stanja su dati
kao kombinacija ravnih talasa u XOY ravni i stojecih talasa u z-praven.

Takode treba istaéi ¢injenicu da frekvencija u gornjem izrazu ne moze biti jednaka
nuli, tako da su pomaci konaéni §to nije slucaj kod idealnih beskonaénih struktura u
dugotalasnoj aproksimaciji (kada & — 0, pomeraji postaju beskonaéni tj. wu, — oo §to
bas nema fizickog smisla).

Ako je p = 42, tada su koreni karakteristiéne jednacine jednaki (tj. ry = ry) i opste
resenje diferencne jednacine (1.81) je

B‘n: = (:tl )u:(/)| + N:I'J|) c (]‘)5)

Za konstante jednostavno dobijamo da su Dy=11i Iy =1 ~a. Grani¢ni uslov (1.82) n
ovom slucaju ekvivalentan je sledeéem

N(l=a)(l=b)=a+b-2, (1.96)
a+b—2
(1—a)(l —b)

N, uopste postojala mora biti b = 1 i tada je N: proizvoljno''. To je u skladu sa ranije

Stozaa# 41 i b# +1 daje N. =

U slucajn a = 1, da bi vrednost za

iznetim zakljuécima. Analogno se nalaze amplitude i pomeraji u sluéaju kada je ol > 2,
pa zbog toga ovde neée biti nadeni.

Sto se tice povrsinskih stanja, vazno je istac¢i da se ona pojavljuju u sistemu kada je
lp| > 2. Kako amplituda ovih stanja u skladu sa Jednaginom (1.72), mora eksponenci-
jalno da opada, konaéno mozemo pisali izraz za normirane pomeraje koji dijagonalizuju
hamiltonijan H,

— p=2
/Iv(l C ”) —n:y ,'("zn'l_kx-’.nynuky) 1 1+ ~
e ST S e C : (’k,kyn + /A N .7;)3 N >u.

‘_)‘A,[NI‘/ v bk Ry
: xRy
(1.97)

lzraz za amplitude i fononske pomeraje dobijen je pod pretpostavkom da su povrsinski

Ungnyns (1) = (—1)"

parametri a i b pozitivni. U slucaju kada su oni negativni, odgovarajuéi izrazi bi ispred
datih parametra jednostavno promenili znak i ovde neée biti eksplicitno navedeni.

"Tagnije, za bilo koji broj slojeva N. moguée je dobiti Jedan koren za p koji je jednak 2 odnosno —2
ako su parametri a = +1 | b= 41,

.
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1.4 Analiza fononskog praga energije

U veé analiziranom zakonu disperzije (1.62), pojavljuju se velicine A% (a, b, N,) koje se
dobijaju kao koreni transcendentnih jednacina (1.61), (1.67) i (1.70).

Posmatrajmo najpre sluéaj kada su povrdinski parametri jednaki nuli, {j. « = b = 0.
Tada je na osnovu (1.63)

afr I l T ‘ \Y aQ

AU(U,U,/\’:) — 5 | + (-()S(m”) : P = I,Z,..., A s (])«\)

sto predstavlja procep u fononskom spektru (1.62) iako je kako je ranije naglaseno film

Jsecen” iz proste resetke. Ovaj procep za minimalnu vrednost talasnog vektora (v = 1),

1ZN0Si
)] (1.99)

T
o ] \[ Cans
AZ(0,0,4 []+((>s\ )

To je kako je veé naglageno, minimalna energija za pobudivanje kolektivail oscilacija
filmu. Vidi se da je ona utoliko veéa, ukiliko je film tanji. Nasl. 1.2 prikazana je zavisnost

velicine fononskog praga od broja slojeva (debljine) filma.

25+

FON. 6EP

rrrrreyY

15

T

T

0.5

Ty

’

n A A

o ' " 3 8 A A

2 & 8% 8 a8 BT W% W e 2
DEBUJINA FILMA

Slika 1.2. Zavisnost velicine fononskog praga od broja slojeva pri a = b = 0.

Racun pokazuje sto se uocava i sa prilozene slike da je prag prakticno jednak nuli za
film od 40 — 45 slojeva.

Treba istaci da ukoliko je deformacija veca (vece vrednosti povrsinskih parametara),
prag je nesto veci i iz¢ezava sa povecanjem debljine otprilike na slican nacin bez obzira na
tip deformacije (simetrican ili asimetrican). Navedeni broj slojeva kada procep prakticno
iz¢ezava treba u sustini usvojiti kao gornju granicu stvarno” tankog filma kod kojeg ne
dolaze do izrazaja efckti konaéne debljine.

Povecanje parametara dovodi do toga da se u sistemu osim zapreminskih pojavljuju
i povrsinska stanja (|a,b| > 1), za koja je karakteristicno da imaju visi prag nego odgo-
varajuca zapreminska stanja (|a,b] < 1). U oba slucaja najinteresantnije pitanje sa
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prakticne tacke gledista predstavlja velicina fononskog gepa u zavisnosti od povrsinskih
parametara a i b. Sve analize pokazuju da ve¢im vrednostima deformacionih parametara
a i b, odgovaraju vece vrednosti energija aktivacije a time i vise pripadne temperature
pobudivanja fonona u ovim strukturama.

Ovaj zakljucak je prakticno vazan zbog toga sto nkazuje na koji naéin treba de-
formisati film da bi broj fonona u njemu bio §o manji. Po svoj prilici, povecanje
povrsinskih parametara a i b se najlakse moze postiéi ako se film izlozi jakim pritiscima
na granocne povrsine kristala. Do ovakvog zakljucka se doslo analizom kristala n kojima
deluju sile Lenard-Dzonsovog tipa. Potencijal ovih sila je dat slede¢im izrazom (videli u
22])

7 e R (1.100)

gde su A i B - pozitivni koeficijenti, a r - rastojanje izmedu atoma. Ove sile se u suitini
srecu kod molekularnih kristala.
Hukova konstanta je drugi izvod potencijalne energije (1.100) u tacki minimuma
o O o / J
4/3
(ro = (2A/B)'%), i data je sa ¢ = 368 (—) . Pod visokim pritiskom slojevi u

2A
filmu se zblizavaju. Tada r, odnosno A opada. Kada A opada vidi se da (' raste i time

rastu parametri povrsinske deformacije. Otuda i opravdanje zasto se uzimaju pozitivni
paramerti (@ > 0 ,b > 0), i to da njihovim porastom dobijamo Zeljene efekte koji bi
svakako mogli da nadu prakti¢cnu primenu.

S obzirom da jaca deformacija stvara veéi procep, a samim tim i energiju aktivacije
fonona, sto sa svoje strane znaci da se poboljsavaju uslovi za superprovodno kretanje
elektrona u slucaju metalnog filma. Prema tome, podvrgavanjem tankih plo¢ica visokim
pritiscima mogao bi se zakljucak gornje teorijske analize iskoristiti u tom smishi. To bi
ne samo potvrdilo gornje rezultate veé bi svakako naslo odgovarajuée mesto u praksi.

1.5 Prostorna raspodela fononskih pobudenja

Nije tesko pokazati da faktori u odgovarajuc¢im pomerajima (njihovi kvadrati) predsta-
vljaju prostornu raspodelu kolektivnili vibracionih pobudenja u tankom filmu. 1z same
forme funkcije se vidi da ona zavisi od polozaja sloja, §lo znaci da prostorna raspodela
pobudenja nije ravnomerna. Numericki su ispitani neki karakteristiéni slucajevi i rezultati
su prikazani na sl. 1.3 1 1.4.

Sasl. 1.3 se vidi da na povrsinskim slojevima postoji po jedan maksimum (simetriéno
na obema povrsinama - tako da su ostale simetriéne slike izostavljene jer su identicne).
Kako se kre¢emo u unutrasnje slojeve filma, broj maksimuma raste, §o ustvari znaéi veiu
raznovrsnost koncentracije oscilatorne energije.

U slucaju kada su povrsinski parametri [a,b| > 1, rekli smo da se u sistemu pojavljuju
i povrsinska stanja. Tim stanjima odgovara (na slojevima n. = 0 i n, = N,) ostar
pik u raspodeli pobudenja koji se jasno vidi na prilozenoj sl. 1.4. U slucaju prisustva
deformacije sa prilozene slike se vidi da u dubljim slojevima takode postoji veéi broj mesta
pojacane oscilatorne energije, dok u povrsinskom sloju postoje dva maksimalna pika ako
je struktura deformisana simetricno. To je svakako n skladu sa diskusijom iznetoj u
prethodnoj podsekciji.
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1.6 Deformacija kao perturbacija

S obzirom da se radi o deformisanoj strukturi, izrazi za masu (1.7) 1 konstante clasticnosti
(1.8) sadrze odgovarajuée korckeije usled dopiranja stranih atoma w osnovnu maltricu.
Ako su te korekeije male njih mozemo da tretiramo kao perturbaciju i za analizu takvih
struktura iskoristimo standardnu perturbacionu teoriju razvijenu u [7], [8] i uspesno pri-
menjenu u [17]. Hamiltonijan interakcije /1, dat je jednacinom (1.16).

Radi kratkoée u pisanju odredenil izraza pogodno je uvesti sledecu oznakn

h

i i 1.101
2MN: Wik, ky ks ( )

Lo ey e =

gde je V. u slucéaju zapreminskil stanja dato izrazom (1.93). Takode, lako je zakljuciti
da vazi

Lty ideyik: = L=k =y, ~ks - (1.102)
Tada pomeraji (1.94) mogn biti zapisani u obliku
Ln;k,.k, ki S(w 5 A ;
Uainaunyms (1) = D0 — = R (Do by ke + B ey e = Ul g
kxky ks \/ NN, l
(1.103)
gde je uvedena velicina
wsinf(ne + Dksa] —asin(n.k.a;
sz.n::(—l) : [( ) ] ( ) I\::zi- (1.104)

sin(h.a-) ] a,

Diferenciranjem (1.103) po vremenu i zamenom odgovarajuéih izraza u hamiltonijan in-
terakcije (1.16) uz korid¢enje relacija

zchl,llx(kr-f-'l.t) — NJ. (S'kx:‘—'“ 3 Z(‘inyr)”(ky'f'q") o /\[u (Sky:_,,y ; (l.l()r))

ny ny,

dolazimo do sledeceg izraza za hamiltonijan interakeije

’

o= +
Hine = Z IJ";kr‘kyvk: I’n;kz.ky-q: 050:14:.‘\'-;.'1: (I’n:k.-.ky.kzbn:k_,.k,,.q,+ (1-106)
f\’ik.z;ky'k:
+ + +
+b(’lik.tvkyvk: bn"k-f'k!l"h + b”;kl"k.ll'k= hn;—k,,—k!,,q; + b(':k.z-ky-kz b(':—k_:'—kyan) 3

U funkciji @ask, kyq. SU sadrzane popravke na masu s, i Hukove konstante elasti¢nosti
Yoms- Ova funkcija ima oblik

: 1 i
(pn:k,.ky.q= = _Ewn;k,‘ky.k: Z I['n:Rk;.n:qu,n.z"l'
n==0
o kpay . e
7.2 BPxlz . g Kyly
+2(‘S”1 9 +bl” T) Z 7".":Rk:'":R'l:1”:+
o2 n.=0
|

E’Ya.u[(Rk:.o = R a (Ko 0 Ria) + R, 0Ryq, 0]+ (1.107)
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]
+X7n,N,[(Rk:.N: — Ry Na=1 (RN, — Ry Na=1) + R v Ry N+

| N:=1

+;l' Afnr.n,; [(Rk;,u; = Rk;.?l:+l )(R"J:.ﬂ: o R"I:.":'f'l )+
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Prvu popravku usled deformacije dobijamo standardno kao

A(1
BN = ¥ < tagby Hinilonf Ry e e Y nainn, g > (1.108)
u;k,z-ky,q:
gde su [nq, &, k. > lunkeije stanja sa n fonona u stanju sa talasnim vektorom k,, k,, k..
One su naravno ortogonalne, tj.
< ""V:ktnku-’\':I"“:'l.zv’)yu'lz = (Sl\'.r’lx 6ky’1y (Sk:q: s (IIO())
Nakon zamene (1.103), (1.104) 1 (1.107) hamiltonijan postaje dijagonalan
Jan | J ]1ag
/ 9 2 d. l
Hiir = z ( MWk, ky ke T Jz,.;k,_k"‘k: Dovikey ey ki) Wovihey ke ks E 3 (1.110)
":kzvky-’lz
a pripadna energija fonona je ,
all; .
=(1 it ¢ 2
EW = — = hwau, py ke + 2L ity ey ey Pokea by ks - (1.11T)

()”‘(sz vl"y-k:

Drugi ¢lan u ovom izrazu predstavlja popravku oscilatorne energije u odnosu na ,nultu”.
Standardno se moze naci i druga popravka na energiju koja u ovom radu neée biti
odredena.

Vec je vise puta nagladavana i isticana ¢injenica postojanja energetskog procepa n
fononskom spekiru kod deformisanih struktura. Receno je da se odgovarajuc¢om defo-
rmacijom ovih struktura u njima mogu poboljsti uslovi za superkonduktivno kretanje
elektrona. U tom smislu moze se govoriti o aktivacionoj energiji kao minimalnoj energiji
za pobudivanje fonona u tankim filmovima.

Na osnovu (1.62) odnosno (1.63) pripadna minimalna energija fonona u filmu je

An(/\f:) = hw(,;o_()‘l = 2’190 COS E:% . (ll |2)

'

" . - .
de je Qo = /O, /M ~ =, fononska [rekvencija, v, brzina zvuka u kristalu, . - ko-
o b o

@y
nstanta restke u odgovarajucem praveu. Maksimalna preseéna tacka €y, koja lezi u inte-
rvalu [(N, 4+ 1)/(N. + 2)m, 7] i koja je resenje transcendentne jednagine (1.61), odreduje
minimalnu aktivacionu energiju ili njoj pripadnu aktivacionu temperaturu. Uzimajuéi za
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a, ~ a,-10""em i v, ~ a, - 10°cm/s , (v, ~ 3.5, a, ~ 1.1) numericki se na osnovu
gornje relacije lako mogu odrediti odgovarajuée aktivacione temperature kao
Lol Ne) = # . (1.113)
B
Analize u [10] pokazuju analogno gepu, da odgovarajuca aktivaciona temperatura opada
sa porastom broja slojeva. Ona je oc¢igledno utoliko veca nkoliko je film tanji.

U smislu superprovodnih karakteristika jasna je konstatacija (5to sledi numerickom
analizom gornje jednacine za dato jedinjenje), da filmovi imaju visu superprovodnu
kritienu temperaturu nego odgovarajuce idealne beskonacne strukture (videti u [23] i
[24]). Ova eksperimentalna ¢injenica ¢e biti u trecoj glavi teorijski ispitana.

1.7 Termodinamicke funkcije

Vazno je istaci sledecu ¢injenicu da pored dinamickili i elastiénih svojstava kristala, takode
i termodinamicke velicine su strogo korelirane sa oscilacijama atoma kristalne resetke.

Da bismo dobili kompletniju sliku o osobinama deformisanih struktura uslovljenu
uocenom promenom u zakonu disperzije, posmatracemo ponasanje nekih relevantnih te-
rmodinamickih veli¢ina, kao $to su unutrasnja energija, specificna toplota, slobodna en-
ergija i entropija. Poscbno treba napomennti da odredivanje udela povrdine u specificnn
toplotu kristala osim tcorijskog znacaja ima i prakticni interes za cksperimentatore s
obzirom na ¢injenicu da se ta velicina moze meriti.

U prvom paragrafu ove glave najinteresantniji rezultal analize je zakljucak da kada
k — 0, energije sve tri fononske grane ostaju razlicite od nule. Merenje fononskog zakona
disperzije kod 1zuzetno malog Ak prakticno je nemoguce, pa se potvrda postojanja fonon-
skog gepa moze sagledati na primer merenjem niskotemperaturskih specificnih toplota u
filmu i u odgovarajucoj idealnoj strukturi. To ¢ée ujedno dati i odgovor na pitanje da li
postoji gep u fononskom spektru tankih filimova.

U skladu sa ovim analiziracemo specifienu toplotu, koristeéi se veé dobijenim izrazom
(1.62) za fononske energije u tankom filmu (¢ = b = 0) koji u dugotalasnoj aproksimaciji

ima sledeci oblik
E(k) = /EB3a?k? 4+ A2, (1.114)
gde je Eg = hy/Co/M , A =xEy/(N,+2).
Najpre izracunajmo unulrasnju energiju koristedi standardnu formulu iz [22]

: . L2(k) 7 ;
1/j:; Z m‘ ():ABI (ll]'))

kzkyitiz
Nakon prelaska sa sume po A, 1 k, na integral

2w kp

_N,(N. 2
¥ & 541 Y = :zN"\-"((‘;F*)j L) /rlcp/k dk | (1.116)
E.s kxky 0 0
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i s obzirom da je [J(k) datosa (1.114) ine zavisi od ji., imamo

NG 4 5 F . % I55a%k? 4+ A2
U= IiNIA”(A" + e /(/(,9/1. £ dk,

(2m)? NEZP R+ 0 _ |

0

§to posle integracije po ¢ ismene ak = daje

Uy = S N_N,(N +|)7n» TS o g (1.117
1 = 5 Nely(Ns \ .1('\/W/0_l(,.z.. A17)

Razvojem podintegralne funkcije n ved, (1.117) reduciramo do oblika

3 g =
U =—N,N,(N. + 1 / 29 dy 118
1= "(“+)I«,Z da (1.118)

|
= /'2 32 + A2 - Ty = l’l/\'m = 277\/‘2

€ry = Iy (_) 0

A
0

Kako je x; > w4, udeo proporcionalan ¢77*2  bié¢e zanemaren. U ovoj aproksimaciii,
konacno za unutrasnju energiju filma dobijamo

Uy =

3N, 03
4 [ (1/1) +z Za(1/1) + 274(1/1) (1.119)

2T [4)

gdeje Ny= N N,(N.+1) ,1/t=A/0 i
ZJ‘W‘“ (1.120)
=1

je tzv. Dajsonova funkcija [25].

Specificna toplota po jediniénoj ¢eliji (u jedinicama kg) je data standardnom formu-

1 Uy
lom Cy = F 50 sto u nasem slucaju nakon diferenciranja izraza (1.119) po 0, za
specificnu iop]olu film-strukture konaéno (lohudm()
3 Az 1 1/t -1 a7 .y »4 D 17
= o (2 (et — 1) 4 32,(1/1) + 6LZa(1 /1) + 6 43(1/0] . (1.121)
2m B§ Lt

Numericke kalkulavije za ' izvedene su u odnosu na zapreminsku speceficnu toplotu
Cy sa slede¢im setom parametara: v = 3-10°m/s i a =4-10"""m . To odgovara
Debajevoj temperaturi'? Tp = 2 /kg ~ 223K . Za film je uzeta debljina od 2um i to

2Debajeva temperatura je ona temperatura iznad koje su pobudene sve frekvencije u kristalu, {j.
pobuduju se oscilacije sa frekvencijom wy,qar = wp praktiéno u svih atoma resetke.
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odgovara broju slojeva N, = 5000 . Rezultati ovili analiza su prikazani graficki na sl.

L.5.

35

3.0

TOPLOTA [rel.jed]

N
w

2.0

1.0

0.5

0 16 20 30 40 S0 60
TEMP, [K]
Slika 1.5. Specificne toplote masene strukture i tankog filma
u temperaturskom intervalu do 60 K.

Ove analize pokazuju sledece:

a) Krive C; i (), imaju dve tacke prescka n temperaturskom intervalu do 60/, i to
ga Ty =2,2mK i T:=51,1K.

b) Uintervalima 7' < T i T > T, masena specificna toplota je visa nego specificna
toplota filma, dok je Cy > C, uintervalu Ty, < T < T5.

Ovaj bi rezultat. mogao biti eksperimentalno dokazan s obzirom da merenja Cj u
blizini temperature 7, mogu biti relativno lako izvedena. Naravno, da eksperiment mora
biti izveden na dielektricnom materijalu jer se u metalnim strukturama mogu pojaviti
doprinosi specificne toplote elektrona.

Posebno zanimljivo je ispitati niskotemperatursko ponasanje specificne toplote u filmn
i u odgovarajuéoj idealnoj strukturi. Rezultati ovih istrazivanja su dati u [26] i graficki



I Fononi u deformisanim filmovima 34

su predstavljeni na sl. 1.6.
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Slikal.6. I'ononski doprinos niskotemperaturskom ponasanju specificne toplote

u tankom filmu i odgovarajucoj masivnoj strukturi.

Sa grafika se vidi da specificna toplota u filmu sa snizenjem temperature brze (ekspo-
nencijalno) opada nego u odgovarajucoj idealnoj strukturi: C; ~ 72, Cy ~ T exp(—c/T),
ili sporije raste sa povecanjem temperature (sve do temperature 1), pa se moze zakljuéiti
da je zagrevanje filma relativno teze nego zagrevanje odgovarajuée idealne strukture.

To je u skladu sa rezultatima u [27]-[29], gde se istice da aktivacioni karakter spekira
pri racunanju specificne toplote, dovodi do cksponencijalno malih popravki u blizini ap-
solutne nule (odnosno na niskim temperaturama), za razliku od stepenih temperaturskih
zakona koji se javljaju u balku. To drugim recima znaci da je za zagrevanje filma potrebno
utrositi mnogo vecu toplotnu energiju, odakle sledi da je energija pobudenja fonona u
filmu veca od odgovarajuce u idealnoj masivnoj strukturi.

U okviru navedenog rada [26] a takode i u [30], izrac¢unata je slobodna energija po-
smatranog sistema koristeci relaciju

F=0YIn[t=ch®ro (1.122)
E,s

’

Zamenom zakona disperzije (1.114) i standardnim prelaskom sa sume na integral te posle
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integracije po ¢ (i smene ak = x) dobijamo

akp

3 T
Iy = Q—l\l.rNy(/V: + 1)0 / xIn [l — o~V Eox +A2] dr . (1.123)
T ’
0

Nakon sliénih aproksimacija konaéno mozemo pisati izraz za slobodnu energiju (po je-
diniénoj celiji) za film - strukture

Iy = %oN [6 (1) -

o7
—ln (1= et = Zi(1/1) + 2Zo(1 /1) + 2027Z5(1/1)] (1.124)

3 - I
gde je Ep = Eyakp , akp = VO6m? 1 6 =1+ D

Niskotemperatursko ponasanje

A?
slobodne energije u filmu i odgovarajucoj idealnoj strukturi je predstavljeno na sl. 1.7.
A
L |
o
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- ]
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Slika 1.7. Fononski doprinos niskotemperaturskom ponasanju slobodne energije
u tankom filmu i odgovarajucoj idealnoj zapreminskoj strukturi.

Sa grafika se vidi da slobodna energija brze opada sa snizenjem temperature u filmu, nego
u odgovarajuéoj idealnoj strukturi, (F; ~ 7" | F; ~ T exp(—const/T)) ili sporije raste
sa povecanjem temperature.

Dalje, da bismo izveli neke kvalitativnije zakljucke o termodinamickoj uredenosti si-

stema, posmatraéemo ponasanje entropije S = —JF[d0 (izrazene u jedinicama kg).
Primenjujuéi parcijalno diferenciranje na (1.124) dobija se (vidi [26]) slededi izraz

35 = /llﬂ’%; [-;- ) (('.l/l‘/g — l)-l + In (l — e—'/‘) 3

—§1n (1= e Y8) = Z,(1/1) = 612,(1/t) — 612 Z5(1/1)] - (1.125)
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Graficki prikaz niskotemperaturskog ponasanja entropije tankog filma i idealnog besko-
nacnog kristala potpuno je analogan ponasanju specificnili toplota ovih sistema koje su
prikazane na slikama 1.5 1 1.6, te ovde nece biti posebno dati.

Polazeci od ovakvih oblika krivih, lako je nociti da entropija sa snizenjem temper-
ature, brze opada u filmu nego u odgovarajfico) idealnoj strukturi (S; ~ 7% | a
Sy ~ T lexp(—const[T)) , odnosno da sporije raste sa povecanjem temperature (sve
do temperature 7). Kako je entropija mera uredenosti stanja sistema, a na datoj tem-
peraturi entropija ogranicene strukture manja je od entropije odgovarajuce neogranicene,
moze se izvesti zakljucak da film predstavlja uredeniji termodinamicki sistem od idealne
zapreminske strukture.
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2 Elektronska stanja u tankim dopiranim filmovima

Narusena simetrija koje je uslovljena postojanjem granica kod kristalnih film-struktura
dovodi do pojave novih i savrieno neoc¢ekivanih svojstava. Zbog toga je interes za njihovo
izucavanje veoma porastao poslednjih godina [32] i u toj oblasti skoncentrisan je ceo
kompleks problema koji imaju duboki kako teorijski, tako i praktiéni aspekt.

[ntenzivnija istrazivanja ove vrste su nsledila nakon sintetizovanja novih perovskitskih
malerijala koji pogodnim spaterovanjem postajn visokotemperaturski superprovodnici.
Unutrasnja struktura ovil materijala je takva da su atomi smesteni po slojevima. Zbog
toga se moze pretpostaviti da se realni keramicki sistemi mogu razmatrati kao stru-
kture koje su podeljene na blokove slojeva na takav nac¢in da formiraju sistem tankih
spaterovanih filmova koji se sastoje od nekoliko slojeva. Sa teorijske tacke gledista, ne
postoji razlika izmedu tih blokova (,sendvica™) koji se sastoje od odredenog broja slojeva
i tankih filmova. Treba istaci da je struktura tankih filmova koji ée se ovde teorijski
razmatrati veoma prosta u poredenju sa strukturom spaterovanih keramika. Medutim, i
pored te pretpostavke mogu se dobiti neki interesantni i korisni rezultati.

Pre nego s§to predemo na elektrone u tankim filmovima, neophodno je ukratko se os-
vrnuti na ponasanje elektrona u idealnim beskonaénim kristalima [11]-[13], [31]. Prilikom
sjedinjavanja atoma u kristalu, elektronima u atomu stoje na raspolaganju sledeée dve
mogucnosti.

Valentni elektroni mogu da se kolektiviziraju i relativno slobodno kreéu po kristalu
u polju regularno rasporedenil jona, tj. u kristalnoj resetki koja poseduje diskretnu
translacionu simetriju. Dejstvo periodicnog potencijala jonskih ostataka (resetke) dovodi
do toga da energija elektrona poprima odredene vrednosti, koje obrazuju tzv. energetsku
zonu, §to nas vodi na zonsku sliku. U ovom slucaju govorimo o Blohovim stanjima ili
Blohovim elektronima'?.

Drugo moguce stanje elekirona u kristalu - kada su oni (lokalizovani na atomu) jako

"1 sve vreme kruze oko njih ne prelazeéi na susedne atome.

vezani sa svojim atomima
Pripadna stanja su u ovom slu¢aju izrazena preko tzv. Vanijeovih funkeija.
Ove funkcije su vezane za [Z-ti atom (u n-toj zoni) i grade se u vidu linearne super-

pozicije blohovskih [unkeija

(n)(;)r_xk(r*-ﬁ) ) (2.1)

- = |
(f)n(r—‘ Il’) = WZH.E
k

Inverzna transformacija omogucava da se svojstvene funkcije u ovom slucaju izraze

13Sva svojstva évrstog tela u ovom slugaju zavise od odnosa izmedu broja elektrona i broja slobodnih
stanja u zonama.

MU literaturi poznat kao Melod jake veze ili u hemiji pod nazivom metoda linearne kombinacye
atomskih orbilala. Njegova ideja se zasniva na tome da su poznate talasne funkcije (atomske orbitale)
i energije izolovanog atoma. Talasne funkcije sistema su date u vidu linearne kombinacije atomskih
orbitala centriranih na izolovanim atomima. Medutim, zbog konaénog prekrivanja talasnih funkcija one
nisu medusobno ortogonalne jedna na drugu. Te teskoée je moguée izbeéi uzimajuéi nuznu linearnu
kombinaciju atomskih orbitala razli¢itih atoma tako da bi integrali prekrivanja tezili u nulu. Sistematski
metod dobijanja toga rezultata je - metod Vanijeovih funkeija.
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preko Vanijeovih funkcija
" | o . g
(n) /- > e kIt ) «
BT = B) = —= 3 ¢u(7 — R)eFR (2.2)
M R

.

Ovaj izraz ima formmn talasne funkeije u aproksimaciji jake veze gde ¢, (7 — R) igraju
ulogu atomskih talasnih funkecija. Medutim, za razliku od atomskih talasnih funkeija (u
aproksimaciji jake veze) takva regenja su taéna i prema tome nzajamno ortogonalna, (.

/ AT (7 — R) (7 = ) = 87, - (2.3)

Vanijeove [unkeije su lokalizovane ali ne toliko jako kao atomske funkeije. Clinjenica
da su Vanijeove lunkcije na razli¢itim évorovima ortogonalne dovodi do zakljuéka da one
moraju oscilovati u podrucju prekrivanja - jedifio u tom slu¢aju gornji integrali tipa (2.3)
mogu izcezavati.

2.1 Elektronski hamiltonijan filma. Fizicki model

Ovde ¢e biti razmatran uticaj povrdine kristala na zakon disperzije i stanja elektronskog
sistema u tankom filmu. Uracunavanje povriina je mogucée po semi jodrezanog” kristala
(tankog filma) kako je to u literaturi uobicajeno [17], [20].

Razmotrimo radi jednostavnosti tetragonalni kristal sa konstantama resetke a,,a, i
a; 1 sa jednim atomom po clementarnoj éeliji. Takode pretpostavimo da je nas posma-
trani tanki film beskonacan duz X iV pravea, a duz z-ose se sastoji od N. atomskih
(molekularnih) slojeva koji je relativio mali. Osim toga, pretpostavimo da se nag razma-
trani kristal sastoji od atoma koji imaju po jedan elektron sto drugim recima znaci da mi
imamo najvise jedan elektron (ili supljinu) po evoru. Takode, smatracemo da su matriéni
clementi prelaza u granicnim slojevima promenjeni u odnosu na njihove vrednosti koje
imaju u unutrasnjosti filma.

Ispitajmo moguée vrednosti energije elektronskih stanja ovakvog kristala pretposta-
vljajuci da su atomi (molekuli) locirani na évorovima resetke 7 — Zn.i('[,- (gde sn ng-celi

t
brojevi). Takode za sada zanemarimo oscilatorne stepene slobode. Indeksi évorova n,, i
n, se menjaju u intervalu
. N, N, N, N,
2

_7S711S7 ; e S"yS_- (24)

Duz ova dva ravnopravna pravca su nametnuti simetriéni grani¢ni (Born-Karmanovi)
uslovi. Broj molekula duz z-pravca je konacan i menja se u intervalu

n, € [0, N.], Nz Ny>> N, . (2.5)

S obzirom da je duz z-pravca sistem konaéne debljine, prirodno se nameée uslov
da slojevi za koje je n, < —1 | n. > N. + 1 ne postoje, kao i da su odgovarajuée
elektronske talasne funkeije jednake nuli. Povriine koje nastaju na taj nacin za n, = 0
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i n, = N., predstavljaju ostar prelaz izmedn stroge periodiénosti resetke i vakuuma.
Povrsina kristala u sustini predstavlja dvodimenzionalni defekt. U okolini takvih defekata
(granicnih ili povrsinskih ravni) kristala mogu se pojaviti speciliéna elektronska stanja,
poznata kao Tamm-ova ili povrsinska stanja [33]'. Ta stanja ¢e u sluéaju tankih filmova
biti detaljno analizirana u podsckeijama koje predstoje.

U modelu se posmatra kristal sa fiksiranom resetkom. IHarmonijski elektronski hami-

Itonijan'® [34] moze biti zapisan preko Fermi-operatora kreacije at (az) (anihilacije)

elektrona na ¢voru 77 u Vanijeovoj reprezentaciji

4 + / + (5 1
Il = Z |“‘,~;,,-,(I.'T i — Z "“,‘,’,,‘,(lﬁll,',‘, N (Z())
e s

gde su Wi - integrali koji odgovaraju prelazima izmedu stanja lokalizovanilh na évoro-
vima 7 i 1. Operatori af (az) zadovoljavaju antikomutacione relacije tj.

{agyak) = dam y  {an,an} = {at,at} =0. (2.7)

Gornji hamiltonijan je napisan u formi koja je neuobicajena i kao takva se ne srede u
literaturi. Medutim, ona je pogodna zbog toga sto zakon disperzije koji sledi iz hami-
ltonijana zapisanog na ovaj nacin u dugotalasnoj aproksimaciji ne sadrzi (gep) aditivni
deo. Ovaj hamillonijan je napisan za balk, medutim moze se koristiti prilikom analiza
struktura kod kojih je narusena translaciona invarijantnost.

Eksplicitno, u aproksimaciji najblizih snseda hamiltonijan (2.6) se moze napisati u

obliku

II = Z [H Ny ettt iy s -+' ” N iy ity =gy s **_
Nxlynz
’
+ H/n,,u,,.u;;n,.ny+l_n: + ” T iy Mg My —1 oz +
V. A ] + . (2.8)
oE W Ty Ty, Mzilg My diz4] + I Ty My Jizip My iz—] ('/,,_r”,’n:”‘n,nyn: 2.8
+ 7 ’ 7
- Z ("H:'lg,".-[” n,.n..,.n:;n,%-l,n,,.rt;”‘n,-{—lnyu: 'l' ” nv,,n.y'n:;n_,—I,n_.,,n;”u_,—In,,n.z +
Nty Tz

- H/n_z.ny.n::ur."y+|-“:”"r”y+'": + ”"n,.ny,n::n,.n,,-l.n;"‘n,ny—luz 25
+ ‘Vn,.ny,n:;ul.n_,,.n.:-{-l”'n,n"n:+| + ”/n,,u,‘,n:;n,.n",n:—I”u,,ny'n;—l] .

Ovako napisan hamiltonijan vazi za balk tako da gornji matriéni elementi prelaza
imaju samo vrednosti W, W, i W.. Medutim, u sli¢aju opisanog filma kod koga se
interakcije W na granicama menjaju'® vazi [35]

W, : | <ny <N, — 1
.
”’n.n:{:,\, = "V:r +: (e17) . n. = 0 (29)
Wo+ay : n.=N,

15J0s 1932. godine, LM.Tamm je u svom teorijskom radu , 0 mogucoj vezi cleklrona na povrsini
kristala”, pokazao da elektroni mogu biti povezani sa povrsinom ¢vrstog tela, premestajuci se samo duz
nje. Ova elektronska povrsinska stanja, poznata jos kao Tamm-ova stanja, leze u osnovi radova koji se
bave nizom svojstava u ¢vrstom stanju. Po svojoj prirodi oni umnogome lice na obi¢na vezana stanja,
koja se izucavaju u obicnim kursevima kvantne mehanike.

10n se javlja kao specijalan slucaj Habardovog hamiltonijana u tzv. zonskoj granici kada je U < W,
gde je U kulonovo odbijanje dva elektrona na istom évoru.

"Postojanje povrsinskih stanja upravo se obezbeduje razlikom matriénog elementa W, na povrsini i
izmedu graniénog i prvog sloja od njegove vrednosti 1V u dubini kristala.
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W H I <n.< N, -1
l/Vn,n:t,\y = "Vy + /}0 3 n, = (2 IO)
Wo+Bn ;5 n.=N,
W, - I <n.< N.-—-1
M/n.n:t.\: = M',: + Yo 4 n. = () (2' | )
”/: =N n; = /\,:
pri ¢cemu su uvedene sledece oznake
J =035 = (Mg 1)
s R (R, O A i
nt A, =(nn, £1,n;) (2.12)

1]

nt A,

(e 1) &

U skladu sa recenim, odgovarajuéi matriéni clementi moraju izéezavati tj. mozemo ek-
splicitno pisadti

"Vut.n.,,,():u,—f-l,la,,.~l = ” Mty Dz =1y, — | =)
!' o 4 Sl
”( 71.,.7:,,.()::xr.7|,_.,+I.-—I = ” n,.u_.,.();n,,ny—l.—l == 0

(2.13)

[/‘/n,,.ny,NZ:n,+l.n,,./\"z+l = ""n,,,n,,.N::n,—l.uy.N:+l =0

"‘/".r-“y-N:Z”x.7",u+Ic,\’:‘l'] = "‘/"t'ny!l\/:;"t-n'l—I‘N:+l = 0 ¢

U jednacinama (2.9) do (2.11) nvedene popravke aq (an.) ,Bo (Bn.) s70 (AN.), pred-
stavljaju tzv. povrsinske parametre. Svi ostali integrali preskoka ‘/an.n,,,u,:171;.71:.,,,771: su
medusobno jednaki i bice u aproksimaciji najblizih suseda obelezeni sa l'i/',,,:,,ly,"z;n_ri,.,ly',,z
= W.z:v l/Vn,,ny,nz:n;,ny:tl,n.: = H/y ! H/n,f.7|,y,1¢,;1i_,,11!,.71::kl = LV:'

Imajuéi u vidu relacije (2.9), (2.10) i (2.11), hamiltonijan (2.8) moze biti napisan na

slededi nacin

Il =Hs+ Hg , (2.14)
gde je
Hs = Z (W, +2W, + W, 4 209 + 20, + 70)“::,ny,U(l'"x'"‘y-U"- (2.15)
Z (2W, +2W, + 2W, + ’7())”‘74:..,_11,,,1“711.";,‘1 -
= Z [( ”/J: + OU)“‘:‘n!’O(l“Ill-{-l?lyO + (‘/Vr + (-)'O)“:t,,y()("vl_,~—lny()+
'".-gﬂy

+(M/” + /34))”':,11!,0”"1-‘"-"'*‘I'" + (”/y + /f())(l:.n!,()(l.n,rﬂy—I,O+
+( ”',: + 70)“’:.;7144()"'"1".'1‘1 ]—

J 7t ; s
i Z [uf.l'”'n;nyla".r'“".vl i ”/"a’h”yla"’_“‘yl +

Nty

N ot ALt
+” .’I”’nvzn.‘.,l”71x7l_.,+l.| + ‘"/!I”n,nyl”"z"y"‘|-|.*-
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+ W, n ny 1 ngny 2 g i 70)"':,ny|“'nxny,0]+
+ > (2Wo +2W, + W. + 2an, + 288, +N.)at, . N, Gnemy N+

+ D (2Wo +2W, 4 2W. 4w, )at . v, =1 By N1 —
NNy
- Z [(H(-t‘ —|— 0.[\';)(l';t-_!1lyN;‘[’”t+l"yN: + (” + (yNz) n n_.,N- —ln_,,Nz+
Nxly

+(l/‘/ll + /31’\':)“:,11”N:”7lr"y+|-/V: + (” + /3}\’ ) 1l. Ty lV-(L"t”y—l Nz+
+(”" +'YN) nznyN: n:ny.t\~—l]_

. Z [“ by nyNz— 1 g+ 1y No—1 iy ” n,n.,N--l”“x—ln.,Nv—l+

nany
+” (L,,_ ", N__]”n,n,,-l—l N:—1 + W, y n,n.N.—l"'leHq—l N-—l+

p + A/ fnr &
+”/:”'u,n_,,N:—|””t“yv’\r:—z + (” 2 + 71\: )‘lrljrlyNz—l(l'"-.x”»_quz]

N.—2

Hg = Y ) (2We+2W,+2W,)a! ., . nonyn: —

NNy =2
N:=2

+ r X/
- Z Z ”’nxnyu:(l'va.'”'n.,-f-lnyu: . ”’J“ln,—lnyn: + " y“n1ny+l.n: +

Ny no=2

-+ H/.I/(L'n_,ny-—l.n; + H',:”'71,11..,,11:«{"l + l""":(L”_:"yn:_l) 3 (2]6)

Hg - je hamiltonijan povrsinskog sistema, a g - unutrasnjosti filma.

Analizu ovog hamiltonijana izvrsicemo pomocu jednoelektronske talasne funkcije [W,).
Ako talasnu funkciju osnovnog stanja oznac¢imo sa |0), tada stanja sa jednim elektronom
koja nas interesuju mozemo predstaviti u vidu linearne kombinacije

'\1, Z A"—t“u"z nxn,,n IO) (2]7)

Tg Ty, Ttz

gde velicine A, ., imaju smisao amplituda verovatnoce u koordinatnoj reprezentaciji
da se elektron u aktu merenja registruje na évoru n. Kvadrati modula koeficijenata Ay ,
daju prostornu raspodelu elektrona.

S obzirom da je talasna funkcija (2.17) normirana < W,|¥,; >= 1, jasno sledi da je

Z A;znynzA"x"y": =1. (2]8)

T gtz
Jednoelektronska talasna funkcija (2.17) treba da zadovoljava Sredingerovu jednaéinu

H) = 14|y, (2.19)
gde je [1-trazena energija kristala sa jednim elektronom. Neka je

110) = Eol0) (2.20)
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gde je Eq energija osnovnog stanja.

. . 5 - v < +
Ako gornju jednacinu pomnozimo sa A, n. 0y,

+ ; == T +
Z An,nyn:(l«n!n!’nz II|0) e I"U Z A":"y":”’n,nynz

Nz Ty ,nz Mg iy, Tz

i potom prosumiramo po 1, dobijamo

0) = Fo|w,) . (2.21)

Koriséenjem komutatora [a;, I1] tada mozemo pisati

I + _ Y e O o L ) )¢
[:("n,.n,u.n: + [(’“u.n,v/n;‘ II] =0 ) K= I’l I"’” = hw ’ (ZZZ)
jednacinu za nepoznate amplitude, §to je ustvari Hajzenbergova jednaéina za operator
+ ; + — A
an;.ny,nz uz “n,nyn;(l') =¢c a‘n;,n.,,.n;'

Posto je po pretpostavci u XOY ravnima translaciona invarijantnost o¢uvana, pret-
postavicemo da su koeficijenti A, ,, ... dati na sledeci nacin

An,:.m,,u: == A”:(J(n.-n.,k,—{-nynyk,,) . (223)

Komponente talasnog vektora k, i k, se menjaju na uobicajen nacin kao kod odgo-
varajucih idealnih zapreminskih struktura

ky = 2mugfNea o &y =2%u, /N

N, N
[__2/" + 1, Tn] ; Npg parno,
BEY L o : fhi 5,y (2.24)
[_ ﬁ‘) ) ”.) ] . Ns neparno.

Primenom operatora (2.22) na stanje (2.17), te nalazenjem potrebnih komutatora ko-
risteci eksplicitno napisan hamiltonijan (2.14), dobija se sistem jednacina za odredivanje
nepoznatih amplituda A,

{n.=0}

(£ — (2W, + 2W, + W, + 209 + 280 + 70) + 2(W, + ay) cos a, k. + (2.25)
+2("V” -+ H()) COSs (l,',/ky]/‘() -+ (”/z -+ ‘)’())A| =)

{n.= 1}
(E — (2W, + 2W, 4+ 2W, + ) + 2W, cos agky + 2W, cos a,k,)|A; + W, Ay+  (2.26)
(W2 4+ 7)Ao =0
fng= N}

(B — (2W, 4+ 2W, + W, + 2an + 20x + vn) + 2(W,. + an) cos ak,+ (2.27)
+2(W, + ) cos ayky|An + (W, + yn)An—1 =0
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{n.=N.-1}

(B — (W, + 2W, + 2W, 4+ yn) + 2W, cos azk, + 2W, cos a k, )] An_ 1+ (2.28)
+W. AN 2 + (W, +yn)An =0

{2<n.< N, -1}

(£ — (2W, + 2W, + 2W,) + 2W, cos a k, + 2W, cos ayk, )| A, + (2.29)
+W.(An. 41+ An.=1) =0.

Polazimo od jednacine (2.29). Ova jednacina se nakon deobe sa W., moze napisati na
sledeci nacin

Apsi + A1 +pA4,.=0; 2<n.<N,-1, (2.30)
gde je
E—2(W, + W, + W.) + 2W, cos azk; + 2W,, cos ayk,

W,

Na taj nacin, konacno dolazimo do sledeceg homogenog sistema jednaéina (kao u [35])
koji sadrzi NV, 4+ 1 jednacinu po nepoznatim koje predstavljaju ¢lanove niza A; |

i=0,1,.,N

podo+ A =0
RoAo+ pr A1+ Ay =0
AL+ pAy+ A3 =0
Aiisiob pAw; F Ayiq =0 (2.32)
An—a+ pAn.—2+ An.y =0
AN,—2 + pNn.<1 AN, -1+ Ry An. =0

Ay, -1+ pn.An. =0

gde je
= W. 5 W, — 40 — 4agsin® ﬂ-tzh — 4, sin? 9_%/51 -
s Kt .),0/’ W. + 7o ) (2.33)
p— "‘/: + l"/'z ¥ c ’YN; — 4(]7\,: Sin'l 2‘2_‘:;_ da 4‘BN2 Sin'z Eyz_kl 2 34
o o 00 ¢ W, +n, ) (2.34)
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o TN "
PEp= T, PN =P s (2.35)
Ro=1+0, Ry =1+3c. (2.36)

Posto je sistem (2.32) homogen, da bi imao netrivijalna resenja determinanta sistema
mora biti jednaka nuli, ().

o 1 100w D00 0 0
R pi L 0 ss BB 8 @
00 1 p 1 0 0 0 0
Dn.41 = . = (2.37)
¢ NSRS o S S R | | 0
(N VN | TRl | ) D T S /7
0.0 00 «:0 O | PN.

Determinanta (2.37) je ustvari polinom (N + 1)-og stepena po p, pri cemu iz (2.31) sledi
da nalazenjem korena gornjeg polinoma dobijamo energiju sistema.

Razvojem gornje determinante po prvoj vrsti (koloni) moguce je ovu determinantu
izraziti preko Cebisevljevili polinoma treée vrste. Nakon relativno glomaznog racuna uz
koris¢enje teoreme 2 iz dodatka, konacno mozemo pisati

Dn.41 = Cn,41t

+Cn, lao + an, —To = I'n.] +

+CnN.-1 [(a0 — To)(an, —T'n.) = Polag 4+ I'y + 2) = Iy (an, + Ty, +2)] +

+Cn,-2 {TN.[(Fo — @o)(an. + an.) +2) = 1]] + Fo[(I'y. — ao)(ao + a0 + 2) — 1]} +
+Cn,—3{Tol'n.[(a0 + To + 2)(an, + 'n, +2) + 2] — Foan, — I'n.ag} +
+Cn,—4[Col'n.(4 4+ ap + an, + To + T'n,)] +

+CN;—5FOI1N; )

(2.38)
gde su uvedene sledece oznake
Yo A TN i
Pg =iy Ny =Ty (2.39)
W, W.
| = P — Ao sin? ks 1o o ayk, )
g =1—Tg —dagsin® == — 4[4, sin =5 A (2.40)
c . (;./.', . 5 acks
an, = 1 = 'y, —dap, sin? —= — 43y, sin? _’Z—{ , (2.41)

pri cemu su C,, Cebisevljevi polinomi treée vrste koji su za |p| < 2 dati na slede¢i nacin

sin[(n. + 1)¢]

("n;(ﬂ) = Sill{

5 &€ ; (2.42)




2 FElekironska stanja u tankim dopiranim filmovima 45

Energije elektrona se nalaze iz uslova (2.37), 1].
Dpogr =0 (2.43)

Zamenom (2.42) n (2.38) dobijamo transcendentnu jednacinu iz koje se odreduju ¢ (nu-
mricki ili graficki). Kona¢no, transcendentnu jednacinu mozemo pisati u obliku koji je
pogodan za graficku analizu

col(N, +2)¢ = F(€) , (2.44)
gde je

I + Ay cosé+ Aycos 28 + Agcos 3E+ Ay cosd€ + Ay coshé + A cos 6E
Apsiné + Aysin 26 + Agsin 36 + Aysindé + Assin 5 + Agsin 6€

1() = (2.45)

Py =2008 s +U = 1258wy N A 1 4

pri cemu su Ay, ..., Ag, koelicijenti uz odgovarajuce Cebisevljeve polinome CRloees G-k
u jednacini (2.38).

Transcendentna jednacina (2.441) resava se samo za interval £ € (0, 7). S obzirom da
funkcija cot(N. + 2)€ ima period 7/(N + 2), jasno je da u navedenom intervalu postoji
N, + 1 vrednost'™ (presek) ¢ koja zadovoljava jednacinu (2.44).

Na osnovu (2.31) energija elektrona I je data sa

Eioyo = 2Wy + W, + W) = 2W, cos agk, — 2W, cos ak, + 2W, cosé, ,  (2.46)

Da bi dobijeni izraz za energiju imao standardan oblik sa znakom minus ispred poslednjeg
¢lana u (2.46), uveséemo smenu kao u [35]

& =7 —azk., (2.47)
pa je konacan izraz za energiju
Bk = 2(Wo + W, + W.) — 2W,. cos azky — 2W, cos ayky — 2W, cos(a;k.), , (2.48)

pri cemu v mora uzeti N. + | vrednost.

Kada je ispunjen uslov (2.37), onda se sistem homogenih jednacina (2.32) resava tako
sto se sve jednacine podele sa Ay, i poslednja od tako dobijenih jednacina odbaci. Tako
se dobija sledecéi sistem

poBo+ By =10 (2.49)

BU opstem sluéaju broj presecka moze biti i manji od N, + 1, sliéno kao kod fonona u prvoj glavi.
To naravno zavisi od velicine povrsinskil parametara koji ulaze u transcendentnu jednaéinu (na desnoj
strani).

R s e el



2 Elektronska stanja u tankim dopiranim filmovima 16

By + pbB, +'B3 =) (2.51)
Bu.ot + pBu. + Buy1 =0 (2.52)
By.—s+ pBn.—2+ By.-1 =0 (2:53)
Br.—2+ pn.1Bnoy + Bn, = 0 (2.54)
gde je A

I}n: = N n, = (), I,..., l\;: = | .

A N-

Relacija (2.52) je lincarna diferencna jednacina (homogena) sa konstantnim koelicije-
ntima. Resenje ove jednacine ¢emo potraziti u oblikn

B, = (—1)*[asin(n. — 1)+ bsinn.£ + esin(n. + 1)¢], (2.55)

pri cemu su « = a(€), b=0b(&) 1 ¢ = (&) nepoznati koelicijenti.
Zamenom (2.55) u .") ) dobijamo

[}"VH S Ig":—l = _2(‘”55 lgn; . (256)
Ocigledno je da resenje (2.55) zadovoljava sve jednaéine (za n. = 2,3,.... N, — 2) ako je
p=:2cost . (2.57)

Nepoznati koeficijenti se odreduju iz uslova da jednacine (2.49), (2.50) i (2.54) budn
zadovoljene. Na taj nacin dolazimo do linearnog nchomogenog sistema jednacina po
nepoznalim a, b, ¢, koji je oblika

(posin&)a+ (—siné)b+[(po — 1) siné]e =0

[(1 = Ro)sinéla+ (sin2 — pysiné)b+ [(Ro — py) sin€ +sin3¢Je =0 (2.58)
[pN, -1 sin(N; — 2)§ — sin(N, — 3)€Ja + [pn.—1 sin(N, — 1)€ — sin( N, — 2)€)]b+

+[pn.—1sin N.& —sin(N. — 1)¢]e = (=) Ry, .
Da bi ovaj sistem imao jedinstveno resenje njegova determinanta

po siné —siné (po — 1)siné
d= (1 — Ro)siné sin 28 — py siné (Ro — p1)sin€ + sin 3¢ (2.59)

PN, —15in(N: = 2)f —sin(N: = 3)¢  py—ysin(N: = 1) =sin(N: = 2)¢  pyn, —y sin N2€ — sin(N. — 1)¢
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mora biti razli¢ita od nule. Na taj nacin koreni, odnosno nepoznati koeficijenti a, b i c
se izrazavaju po Kramerovom pravilu

d(a)
d ’ d

a =

. Pty (2.60)
gde su

d(a) = (=1)™ Ry, [—sin Esin 36 — (po — 1) sin Esin 26 + (popr — Ro) sin 2€¢],  (2.61)
d(b) = (—1)N- Rn_[posin&sin3E — (po(py — 1) — Ro + 1)sin?¢] , (2.62)
d(c) = (=)™ Ry [—posin Esin 26 + (popr — (Ro — 1)) sin’ €] (2.63)

determinante koje dobijamo iz d zamenom kolone sastavljene od koelicijenata uz nepo-
znate a, b i ¢, sa kolonom sastavljenom od slobodnih élanova (0, 0, (—=1)V=Ry )"

Sada mozemo nadi jednoclektronsku talasnu funkeiju (2.17). Uslov normiranja (2.18)
se svodi na

N:
NN, Z Ar= 1 (2.64)
n=0
Deobom ove jednacine sa Ay. dobijamo
I
/lN: = - : A,, = /l,vz Bn 3 (2()5)
\J:\H\/ I+ Z 132}
m=0
Prema tome, konacano mozemo pisati izraz za amplitude
F
Au(&) = (=1)" ,(f)l (2.66)
JN,.N,,{I + Y [FalO)?
m=0
d(a) | d(b) . d(c) .
F (&) = ——==sin(n — 1)¢ + sinné + sin(n + 1)¢,
V=1 Q) ) s
odnosno jednoelektronske talasne funkeije
Z Z Au z(a:k:ux+aukyny)(L;txnyuzIO) X (267)

TigNy n=0

Stanja sa koeficijentima (2.66) nazivaju se zapreminska stanja jer su koeficijenti periodiéne
funkcije po n, pa su im kvadrati modula priblizno jednaki na svim slojevima.

Poznato je da u strukturama sa granicnom povrsinom, pored zapreminskih postoje i
povrsinska stanja [36], [37] koja su lokalizovana u blizini graniénih povrsina. Takva stanja
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moraju imati amplitude verovatnoce A oblika

A.S’ = I)“(_—nn:(_i(n,n,,k,-{-n».,n.‘.,kv.,) . " > 0. (2()8)

NaTlylz

Jasno je da funkcije Doe™": ne mogu da zadovolje sve jednacine sistema (2.32). Is-
postavlja se da ih one zadovoljavaju samo onda ako druga i pretposlednja jednacina
sistema (2.32) postanu identiéne sa jednacinom A,y +pA,. + Au_41 = 0, a to je moguce
samo ako je [35]

Yo =an =0 (2.69)

Ovo prakticno znaci da se uslov egzistencije povrsinskih stanja svodi na zahtev da se ma-
triéni element jon-jon interakeije W, nesme menjati na granici. Ovakav uslov se verovatno
moze samo vestacki zadovoljiti, recimo primenom pritiska ili nekim posebnim ekranira-
njem grani¢nih slojeva. U slucaju da je uslov (2.69) ispunjen, energije povriinskih stanja
dobijaju se iz (2.47) prelazom (a:k.), — ).

Posle zamene (2.68) u sistem jednaéina (2.32), veoma se uproscava jer se obicno ko-
risti aproksimacija e™*"™ = 0 za n > 2. Koeficijent 7 naden je iz uslova (2.37) u kome su
izvrsene unapred pomenute zamene usled kojih p — 2 cosh .

Za koeficijent 7 je numerickim racunom dobijena jedna vrednost tako da se moze reci
da postoji jedno povrsinsko stanje. Osim toga verovatnoca lociranja elektrona na povrsini
je daleko veéa nego verovatnoca lociranja zapreminskili stanja u balku ili na povrsinskim
slojevima. Rezultati analize bi¢e dati u sledecem paragrafu.

2.2 Analiza resenja nulte aproksimacije

Ako se popravke na interakcije izmedu graniénih slojeva zanemare, tj. nzme da je'

Qo = N, = /j() = ﬂN__ = I‘U == I‘N: =0 y g =N, = | y (27”)

tada uslov (2.37) za odredivanje energija u nultoj aproksimaciji se svodi nakon jedno-
stavnih transformacija na oblik
(54+2)Cv: =10 . (2.71)

S obzirom na (2.42) ova jednacina postaje

5 Esm(N, + 1
2 cos® gﬂﬁﬁ =0;: sin€#£0. (2.72)

19U tom sluéaju je prema (2.33) 1 (2.34)
po=pN, =p+1,
a iz (2.35) sledi da je
P =PN, =P -

Prema (2.36) je
Ry= Rp, =-1:
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Uslov (2.72) od Cebisevljevog polinoma daje N. resenja za velicinu €, 1)

m

= WV : v = |,2....,/V: : (2.73)

&

Treba istaci da v =0 (£ =0)i7 &= N.+ | nisu nule Cebisevljevog polinoma. 1z (2.71)
odnosno (2.72) sledi da je p = —2. Kako je p = 2cosé onda se koren € = 7, formalno
: =g 3 : 3 .
moze ukljuciti u gornji zapis tako da (2.73) sada daje svih N, + | reSenja. Na osnovu
(2.73) moguce je uvesti komponentu kvaziimpulsa® (p, = hk,) duz z-pravca kao
T

o AT ik =132 s Net- 1 2.71
o (/V: g l)”': i et ( ‘ )

Iz ove formule se vidi da u tankom kristalu (filmu) projekeija kvaziimpulsa elektrona
koja je normalna na povrsinu kristala (p.-komponenta duz z-pravca) je kvantovana, tj.
moze poprimati neke odredene vrednosti [41]-[13], koje su odredene debljinom filma L
(L = N.a. debljina filma). Ovo kvantovanje kvaziimpulsa povezano je sa ograni¢enim
kretanjem elektrona duz z-pravea (takode videti i u [44]) usled konaéne debljine filma
odnosno postojanja granica u sistemu.

Polazeci od jednacine (2.31), energije elektrona su date izrazom

Liokyo = 2(We + Wy, + W) = 2W,. cos apk, — 2W, cos ayky, + 2W, cos €, . (2.75)

S obzirom na receno (kvantovanost kvaziimpulsa duz z-pravea), jasno je da je zbog
toga energetski spektar potpuno diskretan i da se razbija na sistem dvodimenzionih pod-
zona [45], [46]. U literaturi ova diskretnost energije (kvantni efekat - “quantum size
effects”) poznata je kao dimenziono kvantovanje?! [12], [44].

Prema tome elektronski sistem u tankim filmovima se ponasa kao kvazidvodimenzioni
elektronski sistem. To je i razumljivo, jer kako je veé naglaseno elektroni se slobodno
kre¢u u XY ravnima, dok im je duz z-pravea kretanje ograniéeno zbog realno postojeéih
granica u sistema.

Ocigledno da finitno kretanje clektrona u jednom od pravaca dovodi do korenite
izmene energetskog spekira i na taj nacin sustinske izmene svojstava elektronskog si-
stema.

Takode je nedavno pri ispitivanju dvodimenzionih elektronskih sistema u magnetnom
polju??, otkrivena ovde nova pojava - kvantni Holov efekt [47]. On omogucuje da se
neposredno odredi veli¢ina h/e? i na taj nacin konstanta fine strukture o kao jedna od
najvaznijih fundamentalnili fizickih konstanti.

2Zbog diskretne simetrije ocuvan je kvaziimpuls elektrona a ne impuls. Treba naglasiti da veliéina k,
u filmu, uvedena na opisan nacin, naravno, nema u pravom smislu te reéi smisao talasnog vektora. U
realnosti, za k, pri interakciji sa slobodnim elektronom ne vazi zakon oéuvanja impulsa, §to je naravno
posledica odsustva prostorne homogenosti duz z-ose.

#1Pod terminom dimenziona kvantizacija, podrazumeva se zavisnost svojstava cvrstog tela od njegove
geometrijske razmere. Pri zadovoljenju uslova neophodnih za pojavu kvantnog dimenzionog efekta, svi
parametri tankog filma, koji karakterisu proces prenosa, osciluju pri promeni debl_)me [42]. OvaJ efekat
Je zapazen na plocicama od Bi (1965.god. - Luckii sa saradnicima).

227a otkri¢e kvantnog Holovog efekta, Klausu fon Klicingu je dodeljena Nobclova nagrada za ﬁznku u
1985. godini.
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Vazno je istac¢i da se ¢lan u poslednjem izrazu za energiju (2.75), pojavljuje sa supro-
tnim predznakom u odnosu na odgovarajuci izraz idealne beskonaé¢ne strukture. Isti rezu-
Itat je dobijen i u radu [7] i tu nije vrsena prenumeracija, $to je vodilo na niz komplikovanih
interpretacija rezultata. Tamo je ostalo otvoreno pitanje koncepcije termodinamickog
limesa. Prilikom povecanja broja slojeva N. (u limesu N. — o0), izraz (2.75) kao i u
pomenutom radu ne moze da se svede na odgovarajuéi izraz za masivou strukturu. Ta
nekonzistentnost u ynepostojanju” termodinamickog limesa je otklonjena najpre n radu
[48] (a potom i u [35]), tako sto je redefinisan izraz (2.74) za p. odnosno k., jednostavnim
prenumerisavanjem, 1].

v=N.+1-—pn. (2.76)
U tom slucaju izraz (2.73) postaje
m T
¢, = ———v Ny = (7 — ———) .
S N + 1 1 ( /\‘: e )

= ilNe=F L § =105 Li2nenilV -

Dalje se moze pisati da je

i
2. cos —YW eoe =t R P N )
2W, cos €, — —2W._ cosy, 2W_ cos N1 (2.77)
tj.
T )
ah, = ———— ; p=20,1,...N. . (2.78
(N4 1)’ ' )
Treba zapaziti da na osnovu poslednje dobijene formule, maksimalna vrednost velicine
. N, el . . " : . ;
a.k, 1znosi NIl tj. manja je od 7 kako bi to bilo u idealnoj strukturi. To drugim
z

reéima znaéi da u nultoj aproksimaciji Fermi sfera  dozivljava® slabu deformaciju i pret-
vara se u elipsoid [42].
Konacno, izraz za energiju elektrona (2.75) postaje

By = 2(Wo + W, + W,) — 2W, cos a,.k, — 2W, cos a,k, — 2W, cos a k. ,

T (2.79)

—_—— g =0 eend Vs
T et ’

Kod masivnih struktura vrednosti komponenata talasnih vektora na granici Briluenove
zone su (@zkz)maz = (@yky)mar = (@K )imax = 7, pa je ocigledno,

Lot = 4(W, + W, + W,). (2.80)
U filmu su maksimalne vrednosti za talasne vektore na granici Briluenove zone date
sa
N, .
(("J:l'::r)mnr = ((Lyl':!l)nm.r =T ("‘:k:)nm:r = WW . (281)

Vidi se da je u filmu velicina (a.k. )., manja nego odgovarajuéa u zapreminskoj stru-
kturi. S druge strane u termodinamickom limesu izraz za (a.k.) u (2.81) se svodi na
vrednost u balku

lim (a.k.)pim = 7 = (@b )puire (2.82)

z==00
'
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¢ime je pomenuti problem otklonjen i pokazano je da postoji termodinamicki limes $to
je bilo prirodno za ocekivati. S druge strane to u svakom slucaju potvrduje valjanost
i konzistentnost gornjih rezultata sa odgovarajucim poznatim resenjima kod masivnih
struktura.

Takode, dobijeni rezultat nkazuje da se u najnizoj nultoj aproksimaciji koja je ovde
koris¢ena, elektronski spektar u filmu ne menja drasti¢cno u odnosu na odgovarajuéi u
zapreminsko] strukturi. Ipak treba istaci sustinsku razliku koja je veé napomenuta a
sastoji se u tome da se spektar u tankom filmu razbija na sistem dvodimenzionih podzona
sto kod zapreminskih struktura ne postoji.

Najveca promena je na granici Briluenove zone gde je

N.=

A O — AW vmed T
(thulk I'f'l"')H: =4l g0 2( /\‘7: + l) '

(2.83)

Ocigledno da je razlika veca ukoliko je filim tanji i izéezava u termodinamickom limesn
(N; — 00) kada film postaje zapreminska struktura i kada efekti koji poticu zbog pris-
ustva granica postaju zanemarivi.
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2.3 Talasna funkcija u nultoj aproksimaciji

Da bismo nasli talasnu funkciju potrebno je najpre odrediti nepoznate amplitude preko
kojih je zadata jednoclcktronska talasna funkcija. Koeficijenti Ay, se odreduju iz sistema
jednagina (2.32) koji se sada koristeéi nslov (2.70), redukuje na sledeéi sistem PO nepo-
znatim amplitudama koje su date preko niza A; (7 = 0,1,..., N,)

RAo+ A, =0, n.=0 (2.84)

Mot A pA, + Ay =0, 1 <n. <N, — | (2.85)
An.—2+ pAN. 1+ AN. =0, n. =N, — | (2.86)
A1+ RAN. =0, n, =N, (2.87)

gdeje R=p+1.

Gornji sistem jednacina resava se tako §to se odbaci recimo pretposlednja jednacina
(2.86) a preostale jednacine se resavavaju po nepoznatim An.[An.. Tada gornji sistem
postaje

H.B(J + H| = ) y N = 0 (288)
1371:—! ¥ /’[gn; o 2 I}n.--{—l =0 ) I S n. S /V: -] (28())
Bn. .y +1RR=0, n.=N. (2.90)
gde je uvedena smena
Ay
B, = —/—. 2.91
o= (2.91)

Resenje rekurentne relacije (2.89) potrazimo n obliku
B, = (=1)*[asinn.€ + Bsin(n, — 1)¢] . (2.92)
Zamenom ove formule u izraz (2.89) dobija se
Bu.41 4 Bu,-1 = —2cos€ B,, , (2.93)

odakle sledi da je p = 2cosé. To regenje treba da zadovoljava i dve grani¢ne jednacine
(2.88) i (2.90) iz kojih odredujemo nepoznate konstante o i f.
Iz (2.92) sledi
Bo=—-pBsiné; By =—asinf, (2.94)

odnosno

By,—1 = —(=1)"[asin26 + Fsin3¢]; p=N.4+1—=v, p=0,1,... Ny (2.95)
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Na taj nacin dolazimo do nehomogenog sistema od dve jednacine sa dve nepoznate (ko-
clicijenti a1 f3), 1.
(sin&)a+ (s é)F =0
’ (2.96)
(sin 28)a + (sin36)3 = (= 1)V R

Standardnim resavanjem, konacno dobijamo za koeficijente

7 |
=(-1)'— , p=(-1)""—. 2.97
s siné ‘ (=h siné ( )
Pripadne amplitude su
B, = (=]t sinn.€ +sin(n. + 1)& (2.98)
ns Si“f L0
p=N.+1—-v € 0,1,....N. .
S obzirom na (2.91) i uslov normiranja talasne funkeije (2.18), mozemo pisati
N:
NalNyA%. > B =1. (2.99)

ne=I0

Nakon odgovarajucih sumiranja u gornjem izrazu uz uslov da §, zadovoljavaju jednacinu
(2.74) odnosno (2.78), konacno dobijamo izraz za amplitude

|
= 5 —2 | = —
¢NMAM+U P s

(—1)" : lar, s ot 1,2,y N

— COS( - = o L = g Loy seey ~

NoNS(N.+ 1) T N+ 4 :
(2.100)

Na osnovu poslednjeg izraza za koelicijente A(k.) kao i jednaéine (2.23) za 7. AL

dobijamo jednoelektronsku talasnu funkeiju u nultoj aproksimaciji

(0) T 2 J(u,k,u,-}-n”kyny) s l [
Shepd =) %\'.,.N,,(M 1.2 gl 3] el
(2.101)
Nije tesko pokazati da su talasne funkeije (2.101) ortogonalne, tj. da vazi
(\pl(l(_:)q_,,l/ qlg?k_,,;:) = (Skx’l:(sky’ly(sl“’ 1 (2'102)
odakle neposredno sledi i pravilo ortogonalnosti koeficijenata
2 MDA = Sk Sty Sy - (2.103)

Tgpliynt

Sada mozemo preci na dijagonalizaciju hamiltonijana /1y nulte aproksimacije. Kako
je prema (2.22)
[("n,uyn:y IIU] — I'I‘()"'n,nyn; y n:=0,1,2, ey /Vz ) (2104)
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gde je Ey, energija u nultoj aproksimaciji i data je izrazom (2.79)

Ey= B, = 6W — 2W cos aky — 2W cos ayk, — 2W cos N—”J’r’—l ; (2.105)

W= Ly dV

S obzirom na (2.104) i (2.105), hamiltonijan nulte aproksimacije Iy se moze pisati

Il() D Z I:}{”)L,,u :-.n.,n. '"r"u" ) Wz = 0. l""' N" s (2”)())

Mgty

Sada je poterbno preci sa operalora d,,,,,. u prostor talasnih vektora ag g, .
Na standardan nacin (videti n [[4], [19]) prelaskom sa operatora Apynyme W prostor
talasnih vektora ay,,,, mozemo pisati®?

Unamyn: = Z ‘51.) Qkphype s (2.107)
kykyp

gde su koeficijenti AELO:) amplitude u razvoju jednocestiéne talasne funkcije.
Zamenom (2.107) u (2.106) i s obzirom na uslov (2.103), hamiltonijan nulte aproksi-
macije postaje dijagonalan, tj.

A0 ¢
Ho= Y B ol i (2.108)

kekyn

gde je Lk K CNCTGI]A elektrona u nulto) aproksimaciji data jednac¢inom (2.105).

2.4 Povrsinska deformacija i njen uticaj na spektar i stanja

/
Vec¢ je naglaseno da postojanje granica u sistemn dovodi do toga da je energetski spe-
ktar kvazidvodimenzionog karaktera i da se razbija na sistem dvodimenzionih podzona.
Takode postojanje granica dovodi do pojave pobudenja koja su lokalizovana u okolini
njih. Nase analize pokazuju da je to moguce ako je 9 = yn. = 0, §to prakticno znaéi
da se uslov egzistencije povrsinskih stanja svodi na zahtev da graniéna interakcija mora
ostati nepromenjena u praveu narusenja simetrije. Ocigledno je da ovakav uslov (zahtev)
moze da se postigne samo vestacki (npr. menjanjem pritiska na granicama, ekraniranjem
grani¢nih slojeva ili na neki drugi nacin).

Treba naglasiti da su ova istrazivanja veoma aktuelna s obzirom na ¢injenicu da se
danas mogu praviti izvanredno tanki filmovi (¢ak troslojni). Osim toga, ovih dana je
objavljena vest da je u Laboratoriji u Los Alamosu dobijen visokotemperaturski super-
provodnik koji je izvanredno tanak film i kod koga je gustina struje relativno visoka.

ZTakode je moguce je uvesti i inverznu transformaciju, mnozeéi najpre sa A* a zatim sumiranjem po

Nz, Ny, n;, ¢ime dobijamo
— § (0)=
Ak kyn = /‘"‘ Tnngn, -

Netiyn,
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To navodi na ¢injenicu da posto je film izvanredno tanak, ;sakrivanja” superprovodne
struje u unutrasnjim slojevima ne moze biti. U tom smislu su nasa istrazivanja i usledila
u tom pravcu.

Cilj je bio da se elektroni ,isteraju” na povrsinu ili blizu povrsine filma, tj. da se
poveca verovatnoca nalazenja elektrona bas na tim mestima. S obzirom da koeficijenti u
razvoju jednoelektronske talasne funkcije predstavljaju verovatnocu nalazenja elektrona
na mestu 7, u tom smislu su izvriene analize (videti [35]) kvadrata modula koeficijenata
u izrazu za zapreminska i povrsinska stanja.

Numericke kalkulacije konfiguracione raspodele zapreminskih i povrsinskih elektro-
nskih stanja izvriene su za petoslojne i1 desetoslojne strukture. Rezultati ovih analiza
prikazani su na sl. 2.1.

A2

03

0.2

O )

0.1

0

d | 2 "3 46 % -9 o
Slika 2.1. Prostorna raspodela elektrona za k = kg pri a € (0, lf4) gde je
a=ao =0 =any=P0n17 =7~y =0. Kriva (a) odgovara petoslojnoj strukturi za
(ask:)mazr = 2.73, a kriva (b) desetoslojnoj strukturi za koju je (ak;)maer = 2.89.

Kao sto se sa date slike vidi, FFermi elektroni imaju maksimum gustine na srednini
filma bez obzira na njegovu debljinu.

Medutim, rekli smo da kada je 79 = yn, = 0, onda u sistemu mogu da se pojave i
povrsinska stanja. Razmatran je slucaj a = a9 = fly = ay = fy = 1, i nadeno je da
postoji jedno povrsinsko stanje za k, = w/a, i k, = 7 /a, za koje je n = 1.95. Prostorna




2 Elektronska stanja u tankim dopiranim filmovima H6

raspodela povrsinskog stanja data je na sl. 2.2.

A2
0,5“#
b2
| -a
. —b
0.1
0

it 2 3 4 5 6 7 & 9

Slika 2.2. Prostorna raspodela povrsinskih stanja za petoslojnu (a) i desetoslojnu strukturu

(h).

Nz

Maksimalna verovatnoca lociranja iznosi 0.48, dok je maksimum na sl. 2.1 (a) i (b)
0.27 1 0.16 respektivno.

Pripadna energija povrsinskih elcktrona za slucaj koji odgovara sl. 2.2 iznosi

7 = 4(Wy + W, — Wosinh? 1) | (2.109)
dok je u slucaju zapreminskih stanja energija data izrazom (2.48). _

Na osnovu iznesenih podataka moze se zakljuciti da u filmu teku povrsinske struje tek
ako se stvore povrsinska elektronska stanja. Ove struje su gusce od zapreminskih struja
jer je energija povrsinskih stanja znatno niza od energije zapreminskih.

Osim toga, energija povrsinskih stanja je niza od energije zapreminskih stanja pa
Je populacija povrsinskih stanja veca, $to zna¢i da su povrdinske struje gusée od za-
preminskih.

Ovo je vrlo vazno sa prakticne tacke gledista, jer ako se realizuju navedeni uslovi
tada ce svi elektroni biti koncentrisani na graniénim povrsinama. S obzirom da elcktroni
na ovim povrsinama tada imaju konstantne energije (bez disperzije), to u velikoj meri
smanjuje mogucnost njihove interakcije sa fononima i pojavu elektrié¢nog otpora.
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2.5 Ravnomerna prostorna perturbacija filma

U prethodnom paragralu izlozena je teorija neperturbovanog filima kod koga su uzete u
obzir samo promene jon-jon interakcije na granici. U ovoj podsekeiji bice ispitan film kod
koga je translaciona simetrija narusena po celoj zapremini. Narusenje simetrije biée tre-
tirano kao perturbacija i bi¢e iskoriséene osnovne perturbacione formule koje su koriséene
u radu [7] 1 [8], gde je ustvari prvi put izlozena teorija strukturno deformisanih filmova.

Ravnomeran doping tipa naparavanja sa jedne povrsine uraden je najpre u radu
[50]. Medutim, u radu [35] se pretpostavilja da perturbacija ima ravnomernu prostornu
raspodelu u blizini granica filma dok je centralni deo ostao neperturbovan.

De fakto mi imamo troslojun strukturu koja je ustvari deformisana dopingom tipa
naparavanja i to simetricno na obe graniéne povrsine.

Pretpostavljeno je da je perturbacija prostorno ravnomerno rasporedena (samo duz

z-pravca) ’
‘. n. € [0, V]
W=« 0, n. € (N, N,) (za svako n,, n,) . (2.110)

€5 n. € [Ny, N]
0< N <Ny; N <Ny<N,.

Popravke energije i talasne funkeije u prvoj aproksimaciji imaju oblik (kao u [7] 1 [8
&1 ] ) a] ) J

- ckokyks >
B, = Vion? = (U, o IBWIWE Y, (2.111)
Vs
o) = Wy 4 Zﬁu‘“’) (2.112)
byt £

pri cemu su energije nulte aproksimacije date izrazom (2.79), dok su talasne [unkcije nulte
aproksimacije date formulom (2.101). Matri¢ni elementi Vﬂ—, su dati sa

‘,'[1\ — ‘,/k-'k.'lk-' = <\ll§\.(‘1)k"k:Ié”/l\l}(”) ) 2 (2.1 I:{)

Jxiyi= Qxliyfi=z
gde je interakcija W data sa (2.110).
Koristeci formulu (2.111), mozZe se odrediti popravka na energije u sloju [0, NV,]. Nakon
nalazenja jednostavnih suma konacno se dobija slededi izraz za popravku

i 2¢ I sin(2Ny + 1)d.k
‘/k skyn } osd k) — — ] z vz 211
s N {(Nl Lt — o8 1 (] sind, k. & k2:113)

sin(2N, + 2)d. k.

08 2d; k.
X(1 + cos2dk.) + 2sind. k.

+ cosd. k. -sin Nyd k. - sin( N, + I)(l:lrz} ,

dok u sloju [N, N.] ona iznosi

2‘1
Yhaky __2e {(N — N 101 = cosdak) 4 [sin(2N; — 1)d,k,—

kzkyp N + 1 4 sin d,k,

sin(2N + 2)d,k, — sin 2N;d,k,
(2N F AR + cos 2k 4 DEAED + Dk, —gin 20adsks (2.115)

2sind,k,
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+cosd, k. (sin Nd k, - sin(N + 1)d, k. — sin Nad k, sin(Ny — 1)d.k,)}

U srednjem neperturbovanom sloju (Ny, N;) energija je data formulom (2.79).

Na osnovu navedenih formula moze se zakljuciti da je n sloju [0, NVy] popravka na
energiju (2.79) pozitivna (ako je ¢ > 0), dok je u sloju [N,, N.] negativna (ako je ¢’ < 0).
Drugim rec¢ima, energija clekbrona se stepenasto menja po slojevima pri éemu nepertu-
rbovani sloj uvek ima energiju koja lezi izmedu energija perturbovanih slojeva.

Da bi se ispitala prostorna raspodela elektrona za datu perturbaciju, iskoristi¢emo
gotovu formulu iz rada [7], koja moze biti uz izvesna opravdana zanemarivanja napisana
na sledeéi nacin

8 A (ke hy k)

(1) (0) ! . 2
/4"1” n= (L A A )‘* /LJILH (L Aul ) l 4 gn" " (A L ) 3 (Z.IIb)
gde je |
AL (Kokyks) = An OV(k, )¢/ maosketnayky) (2.117)
|
5 =i} = <=9
NN, (N, +1) I’ (p )
A (k)=
(—1) : by, & o2 1,2, N
28 T COS(1 Y m—— b = ol noeydN
N.NJN. +1) V=T 9 N !
(2.118)
odnosno
70w+ g sy =1 44,1
0A bk k) = kg ky v A": ‘krkyu l 9 (
An.(kebyh:) = — 5 o + O “,) (2.119)
<V “u4-1 sV

Ovde su iskoriséene aproksimacije koje su takode prinwnivnv i u radu [50]. Osim
toga, u popravei na nulti koeficijent umesto cele sume, uzeti su samo prvi susedi oko

TN,
N, +1°

Polazeci od izraza (2.116), moze se naci verovatnoca raspodele elekirona po slojevima

maksimalne vrednosti talasnog vektora v = G p=vElkaoik, =q.ik, =gq,.

u slucaju dopiranog filma. Ova verovatnoca se dobija sumiranjem kvadrata modula
AWM (kykyk.) po svim vrednostima n, i n, i konaéno iznosi

Nznyng
Prn) =" VAW, [kl k)= —‘——ms‘l(n- ey B (2.120)
LR o s L N, +1 * VN A
V=1 e 1 %
wl§ - % '(,(.).s(vl:-l-i)NH(/—])
AW, sin 2(N:+|) sin g (v — %) cos(n. + %)N’::l

gde je matricni element interakcije u perturbovanim slojevimaV*~!' racunat po stanjima
oko maksimalnog talasnog vektora.

Polazeci od elektronskih stanja nulte aproksimacije, moze se navedeni matriéni cle-
ment za Fermi elektrone (v = N.) pisati u oblikn

3 I
| N- oh HZ—O[Z cos(n, + =)y — cos(n, + g)y — cos(n, — 5)?/] cos(n, + :IZ—);I: (2.121)
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T m(r—1)
= = —_— =N
Y=N+1' T N3 &
Kraci zapis bi bio sledeci
2¢ _
rmh = ———— (25, = Sy — S 2.122
1% /V': + l( l 2 J) ( )

gde su Sy, 52 1 S3 odgovarajuée sume u prethodnom izrazu.
Nakon relativno jednostavne sumacije, dobijaju se sledeci izrazi za odgovarajuée sume

u sloju [0, V]

I

I LR I .
S = T [(‘()s(/\‘, + ;)(]/ + &) + cos(N; + 5)(]/ —x)+ (2.123)

Y+

+ col, Y

y—r

2 |
: sin( N, + ;)(y + ) + cot, /

s |
- 5 sin( NV, + 5)(;/ —.1:)] "

! | 3y 4+ sin( N, + %)(y + ) sin % y+a o
Sy = > {(,():» 5 [l + i "/—t-—l — = }% [(().S 5 - (2.124)
| 3y —ua sin( Ny 4+ ) (y — z)
= (N R SrS bk 2 /\! .
cos(N, + 2)(_:/ a1 )] + cos 5 [I + sin =2
sin 2= — & I
_\silll LE-I [(‘()s & 5 A cos(N; + E)(” — 1)]} \

1 y—a sin( Ny + %)(y + ) sin == y+a e

S5 = e {cos 5 ll + sin 42 + sin E22 [u)s Ty (2.125)

I
—cos(N, + 5)(” + .1.')] + cos

r4

y+x sin( Ny + l)(y — )
. | 2
; [ + s = o

.s‘ini’-."‘;i il — 8 1 -
+sin T cos — cos(N; + 2)(y - 1)]} .

U slucaju sloja [Ny, N.] dobijaju se na analogan nacin pripadne sume koje zhog glo-
maznosti nece biti eksplicitno date.

Lako je konstatovati da funkcija Pp(n;) u slucaju nedopiranog filma (tj. ¢ = ¢’ = 0),
ima maksimum na sredini filma, dok su minimalne vrednosti (koje su jako bliske nuli)
na granicnim povrsinama filma. Ovaj rezultat je u skladu sa ¢injenicom da su struje u
perovskitskim slojevima [51]-[60] kod visokotemperaturskih superprovodnika lokalizovane
u ravnima koje se nalaze u dubini sloja.

Na osnovu dobijenog analitickog izraza za popravku (2.120), numeri¢ki je izvriena
analiza prostorne elektronske raspodele [35] za petoslojnu, desetoslojnu strukturu i za
debeo film od 1000 slojeva. Takode i u ovom slucaju osnovni cilj je bio pomeranje
maksimuma elektronske distribucije ka granicama filma. Ispostavilo se da se pomeranje
uvek vrsi u smeru gde su potencijalne jame jon-jon interakcije plice. Ovaj zakljucak je
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u izvesnom smislu kompatibilan sa idejama iz rada [61] gde se predvida da bi doping
negativnim jonima povecao kriti¢nu superprovodnu temperaturu. Doping negativnim

jonima vodi na pli¢e jame jon-jon interakcije. Na sl. 2.3, predstavljene su prostorne
™

raspodele elektrona za ¢ = 0.1, ¢ = —0.1 1 k, = 7/a,,k, = 7/a, a k, = T

Takode su posmatrane strukture sa pet i deset slojeva.
AZ
0.5]

0.41

0.3

0.2-

04

%‘ffszse7s§r,,z

Slika 2.3. Raspodela elektronske gustine n petoslojnoj strukturi (a) i

desetoslojnoj (b).

Sa slike se vidi da se maksimum elektronske gustine nalazi na prvom unutrasnjem
sloju do grani¢nog sloja kada se radi o petoslojnoj strukturi. Kod desetoslojne strukture
maksimum je dublje u filmu, tj. nalazi se na éetvrtom sloju pre graniénog sloja. Vrlo
interesantno je da koli¢nik broja sloja na kome imamo maksimum elektronske gustine
i ukupnog broja slojeva ostaje isti (n oba slucaja oko 0.7). Ovo pravilo konstantnosti
pomenutog odnosa proveravano je na strukturi sa 100, 500 i 1000 slojeva i ispostavilo se
da je odnos oko 0.7, naravno za vrednosti parametara ¢ = 0.1 i ¢ = —0.1. Sa slike se
takode vidi da se maksimum pomera ka pli¢im jamama jon-jon interakeije, tj. ka kraju
gde je perturbacija € negativna.
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Energije po slojevima su date sa

. € [U, NI] ) I'l‘] = I'JI” ‘*‘ 5()5(
n. € (/\’I" /Vz) " I’;(, (2|2())

N [/V'Ze /V] s I'/'[ = I'J‘(, = 5()5(’

Eo =AW, +4W, + 2W.(1 — cos #

Vidi se da elektroni u jednom od perturbovanih delova zavisno od znaka perturbacije
dobijaju gep, sto moze da utice na snp(*rl;()n(luld.ivnn kriticnu temperaturu. Pojava gepa
znaci menjanje hemijskog potencijala a time i gustine stanja koja u BCS prilazu [62] bitno
definise velicinu kritiéne temperature.

Rezultati numericke analize pokazuju da je predlozen tip deformacije naparavanjem
visestruko koristan:

e maksimum elektronske gustine pomera se ka granici,
e populacija je u ovom delu najveca (gusce struje) i

o hemijski potencijal postaje veci za iznos 5.95¢" §to povecava hemijski potencijal, a
time 1 gustinu stanja.

Na kraju ove podsckeije treba istaci da su slicne teorijske analize stanja slobodnili
nosilaca struje izvrsene u radu [63] i [64] i dobijeni su sliéni rezultati. Analize u radu
(64] su zasnovane na rezultatima cksperimentalnih istrazivanja sprovedenih u [65]. Ova
eksperimentalna istrazivanja su pokazala da se promena graniénih uslova moze postiéi
hemisorpcijom pozitivnih vodonikovih jona i time uticati na ponasanje slobodnih nosilaca
struje u filmu. Ovo na neki nacin predstavlja dokaz da su graniéni uslovi bitno odgovorni
za ponadanje nosilaca struje u tankim filmovima. U tom smislu, bilo bi poZeljno da se
eksperimentalno testiranje izvrsi u ovom smeru.
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3 Elektron-fonon interakcija u tankim filmovima

Postupno samosaglasno opisivanje svojstava elektron-fononskog sistema u metalima hezu-
slovno je jedno od centralnih i najvaznijih problema n fizici évrstog stanja. Poznato je
da elektron-fonon interakcija uslovljava takve kooperativine pojave kao §to su elektivno
privlacenje izmedu dva elektrona u resetki koje dovodi do obrazovanja Kuperovih parova
i do pojave superprovodljivosti, pojave talasa gustine naelektrisanja [66], autolokalizacije
elektrona sa obrazovanjem polarona [67) i solitona [68], strukturnih nestabilnosti itd.
Takode interakcija odnosno rascjanje clektrona na fononima dovodi do pojave elektriénog
otpora.

Osnovni cilj ove glave jeste da se dobije samosaglasan opis tankog filma u prisusivu
elektron-fonon interakcije. Najpre ¢e biti formulisani hamiltonijani elektron-fonon inter-
akcije za tanke metalne filmove. Na bazi toga bice procenjene kritiéne superkonduktivne
temperature za filmove i odgovarajuce masivne strukture. U okviru istog modela bice
razmatrana mogucnost za realizaciju superprovodnog stanja n tankim film-strukturama.

3.1 Hamiltonijan elektron-fonon interakcije

U prethodnoj glavi posmatrali smo clektronski sistem pri éemu smo pretpostavili da je
kristalna resetka potpuno zamrznuta” odnosno da joni prakiicno miruju. Qvn cinjenicu
da atomi osciluju oko svojih ravnoteznih polozaja sada é¢emo uzeti u obzir. Medutim. na-
jpre poblize istaknimo neke detalje. Naime, atome (jone) éemo tretirati kao krute objekte
koji ostaju takvi prilikom oscilovanja. Sta to poblize zna¢i? Uzmimo zbog jednostavnosti
jedan ,spoljasnji” elektron i ostatak atoma (,jezgro”). Stanje i energetski nivo (17,) tog
elektrona ne odreduje samo matiéno jezgro, veé i okolni atomi.

Krutost znaci da prilikom oscilovanja resetke energetski nivo elektrona 2, na datom
atomu se kontinuirano i sporo menja, tj. adijabatski prati promene okolnog kristalnog
potencijala. Ta je pretpostavka korekina uz uslov da su karakteristiéne frekvencije os-
cilovanja resetke wyes, puno manje od razlike energije £, i prvog viseg kvantnog nivoa u
koji bi elektron mogao preéi. Drugim re¢ima elektroni su dovoljno brzi da skoro trenutno
prilagode svoje stanje potencijalu. Dakle, oni niti prelaze na susedne jone (dok god
zanemarujemo integrale rezonantnog prekrivanja), niti se pobuduju na visa stanja na
vlastitom jonu - atom se ne polarizuje zbog oscilovanja regetke.

Da bismo formulisali hamiltonijan elektron-fonon interakcije polazimo od izraza za
elektronski hamiltonijan u idealnoj strukturi [69]. Hamiltonijan ,zamrznute” strukture,
prema [35] ima oblik

- il g g S -
=3 Wiaoataz =5 Winatags . (3.1)
nm i

gde su o (o) Fermi-operatori koji kreiraju (anihiliraju) elektrone na évoru i, dok sn sa
. . . 4 . . 24
Wim = Wian = Wi obelezeni integrali rezonantnog prekrivanjat.

21U disertaciji ée se koristiti i drugi naziv za ove matriéne elemente: Jon-jon interakeije.
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Na temperaturama razlicitim od nule odnosno usled zagrevanja ili mehanickog dejstva,
atomi (molekuli ili joni) kristalne resetke se pomeraju iz (oko) ravnoteznog polozaja 7 i
m., $to se moze izraziti kao

n— 1+ iy mo— M+ iy, (3.2)

gde su 5 1y odgovarajuci fononski pomeraji jona iz ravnoteznog polozaja n i m. U
modelu jake veze [70] moze se smatrati da se pri pomeranju jona iz polozaja ravnoteze
menjaju samo rezonantui integrali Wy;_z. Ako pretpostavimo da su pomeraji évorova
resetke mali ($to je realno na relativno niskim temperaturama), onda se velicina Wy_z
moze razvili u Tajlorov red (oko ravnoteznog polozaja) tako da u linearnoj aproksimaciji
po pomerajima mozemo pisati

Wi = Wiasiag(@g—in) = Wica + (Ui — €a)Via—a Wi - (3.3)

Na taj nacin, ako izostavimo elektronski hamiltonijan (kada se joni nalaze u svojim
ravnoteznim polozajima), dolazimo do hamiltonijana elektron-fonon interakcije

Hi = H) + HUD (3.1)
gde je
”l(yfz) = Z('-"ii —dlg ) Vi ""'n-yr.ﬂ',”—:ﬂﬁ ) (3:5)
1 ’
! i(rfll) == Z(ﬁff =2 ﬁvﬁ)vﬁ—fﬂ “Vﬁ—mﬂ,j;'ﬂﬁi . (36)

Hamiltonijani (3.5) i (3.6) zapisani su preko gradijenta jon-jon interakcije zbog toga §to
u filmu zbog narusene diskretne translacione simetrije treba strogo kontrolisati polozaje
atoma, a to (3.5) 1 (3.6) posto su dati u konfiguracionoj reprezentaciji omoguéuju.

U literaturi je uobicajeno [T1] da se za masivue strukture izvrsi Furije-tranformacija
jon-jon interakeije i da se razvije u red odgovarajuéi cksponent

] s v la o
7 o AL tk(i—m)+ikiig—ilg ~o
! A—mtig—im — N E " i€ ( ) oMz

l r k(= l 5 = I
=~ N 2[: H/E(JA( ) -4 /—\l— ;(u,—; — '1171)/-7“‘/5('““' ) ]

Ukljucivanjem drugog ¢lana gornjeg izraza u hamiltonijan Hy,, dobijamo hamiltonijan
elektron-fonon interakcije. Ovaj put je prostiji ali ne dopusta punu kontrolu atomskih
pozicija koja je za film neophodna jer se u filmu parametri oko graniénih povrsina razlikuju
od zapreminskih parametara.

U skladu sa ve¢ koris¢enom aproksimacijom najblizih suseda, za integrale transfera
Wi _a elektrona sa ¢vora 7 na évor m mozemo uvesti sledeée oznake

ik, 4
"ann‘.,n;;n_,:izln_.,n, = "Vr(“t) = ”’1‘

"Vn,ruyyx.::rltvlyiln, = "'Vy(”'y) = M/y (;7)
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l/"’vl,:vc_'/vx;:1anlun;:i:l = ”/:(”:) = ”C :

Takode n aproksimaciji najblizih suseda gradijenti su dati sa

- 0
vu nynzingtlngn: — Fig— 5
rliyhz Tz
‘ ' da,
" .
Npnynzengytin. — =J (.)”H . (;h)
~ ()

vur,n,,n:'.u,n.,n;:hI = FA

Na osnovu (3.7) i (3.8) hamiltonijan elekiron-fonon interakeije (3.4) za masivon strukturu
moze se zapisati u obliku

Wi = Hid + 130 (3.9)
gde je
AW,
HY) = (i — i +a, 3.10
inl %;Y (.)(I.) (”n-}-.\-,l ”n—.\-,),\' ()”n ( )
D = _Za”'"‘ (# 4, — @) oFouy, + (#_y, —i#,) ot (3.11)
int (‘)(l..’ n+\-, Ny ) om n+A- n—2\- ny ) m n— A . %

"y

Gore uvedene oznake su sledece

W= (RaPyale] 5 TS (0 02)
nt A, =, lingn)
mek Ay (e Lin,)
ik Ay = (g g0 £1) - (3.12)

dok indeks j oznacava [ononskn granu kod kojih je za datu prostu strukturu, jedna lo-
ngitudinalna i dve transverzalne.

Hamiltonijan interakcije (3.9) napisan na ovaj nacin striktno govoreci vazi za masivnu
strukturu. Medutim, on se takode moze koristiti 1 za analizu struktura sa narusenom
simetrijom kao §to su tanki kristali (popularno tanki filmovi).

3.2 Hamiltonijan elektron-fonon interakcije za film

Prilikom formiranja hamiltonijana elektron-fonon interakcije za film, treba voditi racuna
o tome da jon-jon interakcije u granicnim slojevima trpe promene. Pretpostavicemo da
su promene u unutrasnjim slojevima zanemarive. Na osnovi ovoga §to je receno mozemo
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pisati

4/10)

e ==" LF N
I'Vu,nyo;n,:l:lny() = ] 7 = ”J( ) 5

- /;,
3 " ngnyNzngtingN:

=W (0) W

N
nenyNemen, £IN: = "V,E ) .

l’Vn.,c'n, Oingn, 10 —

/(0)

“annyu;u‘,nyl = "‘/11111,,1;,;,71”() =W >

, - v v
"Vnznyi\’_._:nxn_.,N;—l . H'n,n_.,l'\":—l:n,nyN: =W ;(‘ ) )

M/n,n.yl):n,n..,—l ="t nanygNzimgng N1 = 0 s

R 1 1 7 e LA wl} : r
l'Vn;,:n,yn.:;u,.,:i:In,,n.z =MW & I RetyRzieityEin. = I yy Nz = 1,2, ---v/\z =1 ,

‘/Vn_tuynz;n,n_.,n;:!:l = ”;: ) New = 2, ywens 1\!: =2 5
0 | AW " 0 [ AW, oW
zan,=0; m.=— : =0; gy =038 =1 ; == ==
- i Ja. da. Ja.
AW, AW N
zan, = N.; m.= N.—1 - = —
Ja .
: .
zan,=N.;m.=N.+1, —= =)
Ja.
(3.13)
S obzirom na (3.13) hamiltonijan elektron-fonon interakeije u filmu moze se zapisati
kao
r 1 1y, - (7 11 I 11 ‘
Hiu () = Hsd(G) + 15 G) + HQG) + HEPG) + HRG) + HEDGY . (3.4
Izrazi za pojedine delove 1115 () su slededi
)17 (0) 210 (U)
n k" 3 A% 5 B (
H( s(7) = ”;y{ [(”'il,ﬂn,,o—”i.—ln,,u): (.)”: ("i,n.,+m U ey =10 VW
7 i oW
+(”fx,n_.,l - “n,ny()):T Ol:,u_,,()n‘":ny()"*'
- i W) 5 i oW N)
+[(U',’l +1ngN: — W —1n N.)I—'{_ (“’n ng+IN: — Wy, —1IN )y :
S Sl L T i R il
= . owN
+(' neny, N: n,ny/\ -1 ~T nn,nyN nenyN: }

(3.15)
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(3.16)
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/
o) AL i B 5 | ges -
Hyei = Z Z Z 5 u"+\ —Up_n, ) roy; n= (ngngn,) (3.19)
nany no=2 jy Vv )

o / .
)7 (II) Z Z Z ow, [(ﬁ"{ﬁ«\«, 2 ﬁ;’;.’)w(v:n,w,\w—{—

NNy n,=2 jvy ()(LW

(3.20)
—‘j pr—
-+ (u"_'\.’ - “'717)., nf{a,l_,\,] i = (Rghgh,):

Kao $to se vidi hamiltonijan elektran-fonon interakcije u filmu ima nekoliko karak-
teristiénih delova koji su navedeni u gornjim formmlama. Videéemo kasnije da osnovne
doprinose konstanti elektron-fonon interakcije daju graniéni delovi ukupnog hamiltoni-
jana. Da bi ovo bilo §to ociglednije nismo ni pokusavali da ih pisemo u krac¢oj formi preko
neke posebne simbolike. Simbolika bi bila dosta komplikovana i zamagljivala bi racun.

Sada mozemo da hamiltonijan masivne strukture (3.9) zapisemo u impulsnom pros-
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toru (de fakto u prostoru talasnih vektora). Prelazak u impulsni prostor vrsi se Furije-
transformacijom elektronskih operatora az(at) i operatora vektora pomeraja iz atoma
iz ¢vora 71 respektivno, na slededi nacin

— dnpacke4nyay kytnzazk;
(}'"’-‘"!I”‘-" = T a7 Z nk,tkyk:( B A, ) N

‘/— Kok k-

h ~ (3.21)

7 = LGk ke ks
(“"I"y": )ﬁ kr%:k: “)‘"‘l /\"ir AF!/ ‘\,:‘-"'4;“ }'u, g )[ ')( L )]’) 8

: + Hneayqetnynyqytnzazk:)
x(”}:k;k,,l:; + I’.Il—"\'l.—-k”.—k: )( {m lz ity ity Ty :

Sistem svojstvenih vektora [;(q.q,q-) koji odgovaraju fononskoj frekvenciji w;(q.q,q.)
nazivaju se vektorima polarizacije. Oni zadovoljavaju uslov ortogonalnosti i potpunosti

Z1;7((11‘(1,1/(1:)l;’(’/.r'/y(/:) = h,u' : Z I; VEUPUE )[ Ty ) = byt 5! - (3.22)
Y /

Na taj nacin hamiltonijan (3.9) se prevodin

B (1) (1) s W, [L(gr9y9:))s
Ilz(nl)( )— llml( )+Ilml ( ) =& .)‘I\ Z Z Z ) I ] X
kykyks arayn: ~ Oy \/U)j(’l.r’/y'/:)
. ks L Gsts . CRs F g )
X sin 5 2 sin ﬁz sin — 5 ”:.+'lz.ku+'].,.k:+'l:”krkuk:(I T l), oz _,,:) "

(3.23)
N =N NN
Iz ovog izraza vidimo da je, pojednostavljeno operator fononskog pomaka b, , . +

ik

—ger—age—gs VeZAN sa G = (q,q,q-)-komponentom operatora gustine elektrona,

+
g = g (@ TSI @l
/ '] - ‘_-+," IS

k

Naravno, ta gustina postaje konatna zhog preraspodele elektrona. Cesto se pak zavisnost

u konstanti veze Fj(/-' ¢) (koja stoji ispred operatora u (3.23)) moze zanemariti ili izvrsiti
odgovarajuca usrednjavanja koja ¢e u sledec¢em paragralu i biti izvriena.

Sto se tice filma treba se podsetiti da w njemu mogn da postoje dva tipa stanja i to
zapreminska i1 povrsinska i za elektrone i za fonone. Zbog toga u tankom filmu postoji
vise razlicitih interakcija clektrona sa fononima i samim tim nekoliko tipova hamiltonijana
interakcije koji se dobijaju kombinovanjem elektronskih i fononskih operatora za nave-
dena stanja. U filmu uvek postoji interakeija zapreminskih elektrona sa zapreminskim
fononima ali ako se pojavijuju i povrsinska clektronska i fononska stanja onda se inter-
akcije mogu kombinovati: povrsinski elektroni - povrsinski fononi. povrdinski elektroni -
zapreminski fononi i zapreminski elektroni - povréinski fononi. Posto ovi hamiltonijani
zauzimaju mnogo prostora ovde ¢e biti naveden hamiltonijan interakeije zapreminskih
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elektrona sa zapreminskim fononima i hamiltonijan interakcije povrsinskih elekirona sa
zapreminskim fononima.

Da bi se dobio hamiltonijan interakeije zapreminskih elektrona sa zapreminskim fonon-
ima koristi¢emo transformaciju za zapreminske elektrone iz [35] i to u nultoj aproksimaciji

Z%( l)" 2 i(ngazhs4nyayk,) ( i l) I (;2!)
= - € EESE AL ea st [N S ] . (924
Anangn, e N.rNy(Nz Y |) = 2N, + 1

(I,:I\T: = Nﬂ’—{;_l' ¥ /l = 0, |, vory /Vz

i izraz za atomske pomeraje predstavljen preko zapreminskih fonona (takode uzet v nultoj
aproksimaciji) [17]

Nz+1 h
T = —1)"= Li(q2q,9-
(u"’n”"’ » Z Z t=1) MN N, (N + 2)w;(q:9,9-) (- a44:)) %

29y v=I1

TV RID I
y + ngaeqetnyayqy) (3...~)
S l)j;_,,_h_,h“q:)( v sin(n. + l)—N ) )
w
s — ¢ /
(qu:_[\l:—_}.‘z“ l/~—l,2,...,/\:+l.

U nultoj aproksimaciji elektronska i fononska stanja su ortogonalna jer se preko njih
dijagonalizuju elektronski i fononski hamiltonijani [17], [35]. Sto se ti¢e hamiltonijana
interakcije, zamena (3.24) i (3.25) u (3.14) (u (3.14) je uzeto WO W) =~ W) nije dovela
do kronekerovog simbola po z-komponentama talasnog vektora, sto znaci da impuls nije
odrzan.

Zbog toga je koris¢ena homogena aproksimacija [69], koja se sastoji u slede¢em

;

Z J(nz, ke g, I’:)“':,+,,,,ky+q,,,,;=”k.:k_-,k= h’l.t'ly'lz o
nzkzqzp:z
(3.26)
& Z S ks gey ke + qz)”2;+'Jx-‘€.u+'ly-k:+q:”krky"’= b’lr'ly'lz
nzkzqz
$to znaci da su zadrzani samo clanovi u kojima se odrzava impuls. Veoma vazno je
uociti da atomski pomeraj (3.25) u filmu menja znak od sloja do sloja i zbog toga suma
po slojevima u kojoj se on javlja kao faktor nije proporcionalna broju slojeva, kako bi
to bilo kad znak ne bi bio alternativan. Posto znak pomeraja u masivnoj strukturi nije
alternativan, doprinos od sumiranja po z-pravcu je proporcionalan broju slojeva N,. Zbog
toga se moze naslutiti da je interakcija zapreminskih elektrona sa zapreminskim fononima
manje izrazena u filmu nego u masivnoj strukturi.
Gornje tvrdenje se moze relativno lako i dokazati nalazenjem sledeée sume

Iv: ‘l
e, By N:) = Z (=1)"* sin(n: + 1)a cos(n. + Z)ﬂ cos(n. + :lz-)’y ; (3.27)

n.=0

Primenom formule

1
sinzsinysinz = -l-[sin(;lr-{-y-irz)+sin(.1:+y—:)-{—sin(;t:—y+z)+sin(;r—y—:-:)] (3.28)
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gornja suma se moze napisali kao zbir ¢etiri sume. Koris¢enjem formule
N - r g
4 LT I ot AT ¢ Reg B v o T
Y (=1)*sin(nX +Y) = _,\’ sin(Y — 7) + (=1 sin( XN+ Y + 7)] (3.29)

=0 2 cos =

za svaku od te celiri sume konacno se za (3.27) dobija slededi izraz:

| / ,
(e, B,7,N) = ——— [sin % fef) sin[(N 4+ 1)(a+ 3 +79) + %]] 4

8 cos ——“‘L;H"'
| [ .o v ]
sin — + (—1)V sin (N+ 1)+ — —
8 cos _u+_/2i—w L 2 ( sinl( et P—T)+ 2 ] %
(3.30)
| [ O o]

sm;4w—UNmMN44NH—H+7%*§L+

=

S cos "—L—,}i—‘f- L

I [, "
+m _sm7+(_l Nsin[(N + (o =8 —9) + E]_

'

Numerickom analizom poslednje formule pokazano je da je taj izraz prakticno uvek
razlicit od nule ako vazi sledeca veza

a+ =9,

dok je u ostalim slucajevima zanemariv i gotovo uvek jednak nuli. Ovo moze posluziti
kao dokaz i potvrda opravdanosti gore uvedene homogene aproksimacije.

Posle zamene (3.24) i (3.25) u (3.14) hamiltonijan elektron-fonon interakeije u filmn
se moze zapisati kao

H Gy = H2 Gy + 18 Gy + 1) . (3.31)

it

Kao $to se vidi hamiltonijan je nesto prestrukturiran w odnosu na formu koju ima n
konfiguracionoj reprezentaciji, ali je takvo prestrukturiranje celishodno zhog procene do-
prinosa pojedinih delova iz (3.31).

Konacan izraz za hamiltonijan elektron-fonon interakeije nultog sloja moze biti za-
pisan na slede¢i nacin

R Gy = HRG) + 126), n.=0 (3.32)

gde je

h N, +1 IWO (1 gty 1))
(1) ~ Q= 9y9= ) |~
=1 > i3 X7
s() = 16¢ MN_N,(N, + 12N, + 2 Do

kekyk: 9xqy9: 7 ()(\., "‘)J((I:rq.'/q:)

v o kyay o oquay o (kg qy)a, ek, (k. 4+ q.)a.
x(—1)"sin sin sin i ¢z 05— cos = X

2 2 2

o+ : P
€ “k,+,,,_k,,+,,,,,;;:+,,:”k,k,,k:(1 iaraug: T bJ T 1T ge) s (3.33)
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’

odnosno

(2)( ) = h N: +1 Z ()M/z(o) [rj(qx(ly(la)]z
J MNN,(N.+ 13N, + 2 kekyks 929y da, \/w]-(qquq:)
ks 3a.q. 2]z kz z)z
x(—1)"sina.k. sin a'z = sin ”2"(’" cos ”;I cos ( —*_2(/ L X

st Q ¢
X Qkrdqe ky+aykz+a: O‘k,kyk,(bz axaygs T bz =0z —qy, qz) 3 (3.34)

Uvedene su sledece oznake

!
Na+1 TV

5 ={#x;y) 1 Z Z &l = N 13 =T B Ne - T 4 (3.35)

q=

Hamiltonijan za sloj n. = N_, dobija se iz hamiltonijana za n, = 0 tako §to se fakior
awer  gw N
(=1)" za n. = 0, zamenjuje faktorom (—1)*+V=+! za n_ = N.. Naravho —~ e
da., da.,

;= (z,y,2). A
Slicnom procedurom, dobijamo hamiltonijan za sloj n. = 1. On moze bili napisan
kao

HG) = HEG +HEG) . =1 (3.36)

pri ¢emu je

h N, +1 ow. [1 Ty =)

Hgp(j) = ””J MN,N,(N, + 1> N, + 2 2. 2.2, da., ST

Y kekyks 9xquq= wJ((lqu’/z)

k , o (ky , 4 Ja.k, 3(k £ )6
x(=1)"*'sin 'f;ﬂ' sin (/"'A;Q' sin (k, -i__z(h)aw sin 2a.q. cos a:; =~ cos (k. —;(L)a‘ X
X n:f""’f'ky+'l.'lvk=+’lzn'k-‘kllkz(l)j;'l-'q!l'k + h;""lz-—'lyv'l:) (337)
i

/I“)( )_ _S\l h N, + 1 Z Z (')H/: [lj((/::(ly'/z)]z
I‘/IN N (A, + l ;N + 2 kekyk: qxqyqz ()(lz wj((lz(ly(h)
, coazke  3(ki 4 g )a [OW) | 3a.q, 2

x(—1)"*'sina.k, sin “2 cos (ks ;(l“)(L' [(0(; sin (12(1‘ cos azq +

oW, . 5a.q. (-
g 2sin 5 oS k. cos 5 ]“t,+q,.ky+qy.k,+qzQ'k,kyk,(bz DTN o AR, ¥

(3.38)
Da bi se dobio hamiltonijan interakcije za sloj n, = N, — | treba u formulama (3.37)
WO W)
—)

da., da., FTS

i (3.38) zameniti faktor (—1)“*! sa faktorom (—1)v+'+N= 4

(9, 2)-
Analogno se za slojeve n, = 2,3,..., N; — 2 dobija slede¢a struktura hamiltonijana

elektron-fonon interakcije

HRGY = 18 GY+ HA.G), n.=2,3,...,N.—2, (3.39)
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gde je

s h N+ 1 ow. [l (4299- ]
(1) o vy / 2
Hyv(3) = ””\]A///VN(/VH*NHZ 2 2

kekyk: 9cqyg= ¥ ()(I 1 ((IJ ’I,ll(l~)
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x(—=1)"Ey Okzt ey +ay kst e Chokyks (b; igeaurs T [’J =0y g
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1 €08 — — Yysina.q. — Y cos 5 )%

&

<

-+ N
KOy dgaihiy bay tesbogs Nhak ks ([' rsqyqs I'/ —z=qy,9: )-

(3.40)

(3.11)

oume X; = Di(ksiges N.) 5 (2 = 0,1,2,3) u gornjim formulama nalaze se analogno

predasnjem sluc¢aju. One su nakon climinisanja N. sledeéeg oblika

I
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I
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8 cos a.q.
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+é[l+(—l) }(os 5

(3.42)

(3.43)

(3.44)
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|
~ 8cos a(k: + qz)

E3

[sin(.’i/c: + 4¢,)a, + (—1)V=+ sin(5k, + 6qz)a2] R

[sin(k: +4q.)a. + (—1 )N‘“ sin(6q. — l.::)az] =

8 cos a.q.

|

e . [sin 3k.a. + (=1 )N:+l sin ."m:k:J -
COS -k

—% [l 4 (—I)’“] sin (.I.:l\.': . ,

Gornji eksplicitni izrazi za odgovarajuce sume bice kasnije iskorigéeni kod procene kon-
stante veze i efektivne konstante, te su stoga i navedeni u kona¢noj formi.

3.3 Procena konstante interakcije i kriticne temperature

Poznata je ¢injenica [23], [24] da je kriticna superkonduktivna temperatura u tankim
filmovima visa nego u odgovarajucoj masivnoj strukturi. Cilj ovog paragrafa je da se
pomenuta eksperimentalna ¢injenica teorijski ispita i eventualno objasni. Prilikom analiza
pretpostavice se da je za fenomen superprovodljivosti odgovoran mehanizam Kuperovih
parova. Poznato je [22], [62] da krititna temperatura u ovom slucaju bitno zavisi od
konstante elektron-fonon interakecije i od elektronske gustine stanja na Fermi povrsini.
Na osnovu rezultata rada [35] lako se moze zakljuciti da je graniéni impuls Fermi-sfere u
filmu priblizno jednak granicnom impulsu Fermi-sfere u masivnom obrascu, pa se moze
uzeti da su gustine elektronskih stanja u masivnoj strukturi i filmu problizno jednake.
Osim toga, ako se vrlo tanak film tretira kao dvodimenziona struktura onda je odnos
gustina stanja filma i masivne strukture (LL = \/E = 0,81. I po ovoj proceni gustine
stanja su veoma bliske. Ove procene su na.w{(lone zbog toga da bi se ukazalo da gustina
stanja nije onaj presudan faktor koji ¢ini kritiénu temperaturu u filmu visom od kritiéne
temperature masivne strukture, pa zbog toga razlog za visu kritiénu temperaturn u filmn
treba traziti u velicini elektron-fonon interakeije.

Procena konstante elektron-fonon interakcije vriena je tako $to su sve fononske frekve-
ncije zamenjene polovinom Debajeve [rekvencije (ovo je de fakto srednja vrednost frekve-
ncija od 0 do wp). Ostali delovi koeficijenta ispred operatorskog dela usrednjavani su u
sloju [kp — kg, kg + k¢, jer u ovom sloju se prema BCS teoriji obrazuju Kuperovi parovi.
Ovde je kp-granicni talasni vektor Fermi sfere, a kg definise oblast oko Fermi povrsine
u kojoj se obrazuju parovi. Prema [72], veli¢cina kg moze se izraziti preko Debajeve

frekvencije wp po formuli
M

lLk[r
Pomenute procene trebalo bi da pruze objasnjenje zbog cega su kritiéne temperature u
filmu vise od odgovarajuc¢ih temperatura u masivnoj strukturi i koji su parametri u filmu
presudni kod ovakvog povecanja.

/\3(_; = wp . (346)
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Zawp = 5-10"3 1 z, konstanta elektron-fonon interakeije za masivnu strukturu iznosila
je Gg = 2.21 - 107%°J, dok je za film maksimalna vrednost ove konstante bila Gp =
1.79-107%° i to za troslojni film. Za dvoslojne filmove i filmove sa brojem slojeva veéim
od tri ova konstanta je bila znatno manja.

Na isti na¢in je racunata konstanta efektivne elektron-elektron interakeije koja se
dobija virtuelnom razmenom [onona i nadjeno je da ona za masivnu struktnrn iznosi
Gep = 3.23-1072°J, dok je za troslojni film Gpp = 2.62 - 10720,

Na osnovu ovoga i ¢injenice da je u BSC teoriji Te: ~ cap (—i) , gde je g-gustina
stanja koja je priblizno ista za [ilm i za masiviu strukturu, moze se zakljuciti da je
kriti¢na temperatura Te: uvek niza u filmu nego v masivnoj strukturi. To drugim recima
znacéi da se mehanizmom interakcije zapreminskih elektrona sa zapreminskim fononima
u okviru BCS teorije, ne moze objasniti eksperimentalna ¢injenica da je Te: u filmovima
vise nego u odgovarajucoj masivnoj strukturi.

Analogne procene su vrsene za interakeiju povrsinskih elektrona sa zapreminskim
fononima. Ispostavilo se da interakeija povrsinskih elektrona sa zapreminskim fononima
daje vecu konstantu elektron-fonon interakeije i efektivne elektron-elektron interakeije
nego u masivnoj strukturi. Pri tome je vazno naglasiti da debljina filma ovde ne igra
presudnu ulogu zbog prigusujuceg fakiora ¢™"". Film treba da bude dovoljno tanak da
bi kod njega dosli do izrazaja uticaji granica jer one uslovljavaju nastanak povrsinskih
stanja u njemu. Pomenuta veca konstanta interakeije dobija se samo onda ako su uslovi
na granicama filma simetri¢ni. Jasno je da ovaj zakljucak ne vazi za film na supstratu.

Hamiltonijan interakcija povrsinskih elektrona sa zapreminskim fononima dobija se
tako sto se u (3.14) umesto (3.25) zameni izraz

s i (e ke nya,ky)
i(r G yank =15 80 i
R Z ct\Mxdrkernyayky) =z Ok (; l I)

=y kaky

n-n_,n,,n; =

1 ima oblik

BEG) = 16 g B . L et

MNNy(N: +2) £~ by Gyl da., w;i(¢x0y9-)

kay, . qyay, . (kg4 qy)a, gy T ;
X sin 12 L sin q‘) T sin — = . 2(1 — ('_2")'/2(1 — ¢~ m212 g5 a.q. X (3.48)
X af o (b + bt )
ke4qz ky+aqy 49z kekyn\Y1i92qy09: Ji=Gryv— Ty —q:7 *

Ovde je naveden samo dominantni ¢lan koji se dobija iz (3.31) kada se u njemu zameni
(3.47). Treba reéi da se u gornjem izrazu pojavljuje faktor 2 zbog postojanja dveju
graniénih povrsina i pretpostavke o simetricnim uslovima na odgovarajué¢im granicama.
Parametar 5 je prema [35] reda 0,92.

Interakcije zapreminskih elektrona sa povrsinskim fononima i povrsinskih elektrona sa
povrsinskim fononima ovde nece biti posebno analizirane jer bi to odnelo mnogo prostora,
a zakljucci bi bili sli¢ni onima koji se izvode na osnovu interakcije povrsinskih elekirona
sa zapreminskim fononima. Treba jos napomenuti da se usrednjavanje u intervalu [kp —
ke, kr + k¢ ovde vriilo u kruznom prstenu i da je ke za ovaj slucaj, na osnovu formule
(3.46) vece za presten nego za sferu.
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Proracunata je konstanta clektivne elektron-elektron interakeije za izvestan broj pro-
vodnika i1 to za masivnu strukturu i za film. Kritiéna temperatura je racunata prema
formuli 1

Te = 1.140pe” Ces (3.49)
gde indeks s jednom oznacava masiviu strukturn (s=8) a drugi put film (s=r). Rezultati
su dati u Tabeli 1 [69].

[ e [ M [ 7o) | Gem-10200) | Gee-r0-20) [ 12,060 | 18000 | 12,060 [ 1t )

Al | 26.98 | 420 277 4.18 194 1.85 [.18-5.7 1.83
Ga | 69.72 | 325 2.61 4.75 1.08 1.28 6.4-8.56 7.38
In | 114.82 | 109 4.00 5.51 3.40 207 3.43-4.5 4.21
La | 138.91 [ 142 5.08 H.89 1.88 5.21 5.0-6.74 6.37
Mo | 95.94 460 2.15 3.79 0.92 0.34 3.3-3.8 3.64
Nb | 9291 277 4.15 5.69 9.25 8.36 6.2-10.1 11.18
Sn | 118.69 | 195 1.30 5.32 3.72 4.08 3.84-6.0 6.12
T4 47.9 129 2.31 3.2 0.39 0.69 1.3 1:17
Zn | 6537 | 319 2.31 3.42 0.87 049 [047-1.48 | 1.36

Tabela 1. Navedeni parametri u kolonama tabele su slededi, respektivno: ime elementa,
njihove mase, njihove Debajeve temperature, konstanta efektivne elektron-elektron interakeije
za balk, odgovarajuca za [ilm. eksperimentalno 7¢: za balk, teorijsko T¢: za balk, eksperimentalno
T za film i teorijsko Tee za filim. Odgovarajuée vrednosti za eksperimentalno Te: nzete su iz
(23] i [24].

Sa prilozene tabele se jasno vidi da sn teorijske vrednosti za odgovarajuée kriticne
temperature masivne strukture i tankog filma veoma bliske. To je bilo moguce postiéi s
obzirom da se u racunu pojavljuje konstanta povrsinske deformacije koja je proizvoljna.
Prema tome, interakeija povrsinskih elektrona sa zapreminskim fononima objasnjava
c¢injenicu da su superkonduktivne temperature filmova vise od odgovarajudéih tempe-
ratura u masivnoj strukturi. Posto filmovi, gotovo bez izuzetka, imaju visu kritiénu
temperaturu od masivnih struktura moze se zakljuciti da je u filmovima dominantna
interakcija povrsinskih elektrona sa zapreminskim fononima.

Na kraju ovog paragrafa treba napomenuti da se teorijski rezultati za masivnu struk-
turu koji su bliski eksperimentalnim podacima dobijaju samo u slu¢aju ako su sile jon-jon
interakcije ekstremno kratkodometne, tj. ako opadaju sa rastojanjem po zakonu r= za
n ~ 10 i veée. Ovo je na izvestan nacin potvrda ispravnosti Habardovog modela u
kome se elektroni tretiraju kao lokalizovani ali sa moguénoséu haotiénog preskakanja sa
¢vora na ¢vor (hopping precesses). Ovo predstavlja indirektnu potvrdu sve popularnije
pretpostavke da su procesi kretanja elektrona u superprovodnicima hoping tipa.
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Izgradnja teorije transporta clektrona u metalima jedna je od principijelnih i najza-
nimljivijih zadataka u teoriji évrstog stanja. Ona otkriva nove moguénosti za primenn
najrazlicitijih metoda kako statisticke tako i kvantne statisticke fizike.

Osnovni zadatak kvantne transportne teorije u slaboravnoteznim procesima?® makro-

skopskih sistema sastoji se u slede¢em:

e ustanovljivanje lincarnih (fenomenoloskih) relacija izmedu Furije-komponenata od-
govarajucih gustina struja®® I,(,”)(/c:w) i sila koje dejstvuju na ravnotezni sistem
(perturbacija) [“‘(,”)(k;w). Za proizvoljan prostorno homogen sistem te relacije je
moguce zapisati u opstem obliku

ID(Rw) = 3 LI (E; w) RO (Fs w) (1.1)

‘! It
!

gdesup(p) = (1,2,3)ip'(p') = (1.2,3) indeksi koji numerisu dekartove koordinate.
dok Munkecije L )(l.r;u;) ne zavise od I",(,f') i nazivajn se kinetickim kocficijentima.

!
Ovi koeficijenti su n opstem slucaju tenzori.

’ —
f];f',)(/.';u:) polazeéi od mikroskopskog (kvant-

nomehanickog) opisivanja makroskopskog sistema.

e ustanovljivanje opstih (ormula za L

e cksplicitno izracunavanje tih velicina u zavisnosti od temperature 7', spoljagnjeg
magnetnog polja B i drugih intenzivnih parametara sistema.

Proizvodnja tankih filmova je u danasnje vreme veoma usavriena tako da se mogu
praviti ¢ak i troslojni filmovi (P’r — Y — Pr) [32]. Osim toga i masivne La — Ba — Cu()
strukture realizuju superprovodnost samo u pojedinim tankim slojevima. Zbog toga je i
aktuelno i1 celishodno da se ispituju transportne karakteristike tankih filmova.

U ovoj glavi ¢e biti ispitani koeficijent difuzije clektrona, zatim koeficijent termicke
provodnosti i koeficijent elektricne provodnosti. Takode ée biti ispitan odnos termicke i
elektricne provodnosti za film i odgovarajuéu masivnu strukturu. Poznato je da je ovaj
odnos u vecem temperaturskom intervalu konstantan (Videman-Francov zakon). Ovaj
rezultat dobijen je analizom masivnih struktura i svakako je od interesa da se proveri
kakav je odnos termicke i elektricne provodnosti u filmovima.

% Procesi kod kojih otklon od ravuoteznog stanja nije veliki.
%lmaju se u vidu vektorske struje (naelektrisanja) L2 (I,‘,")) kao i odgovarajucée vektorske sile
Fe) (7P,
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4.1 Kubo formule za kineticke koeficijente

Kao sto je poznato, [73], [74] kineticki koeficijenti za slaboravnotezne procese prosto
se izrazavaju preko vremenskih korelacionih funkcija ravnoteznog stanja. Veza izmedu
kinetickih koeficijenata i vremenskih korelacionih funkcija zasnovana je pedesetih god-
ina. Treba istaci da su osnovna svojstva funkcije reakcije ili odziva sistema bila najpre
izucena od strane Kelena i Voltona [75], [76] pocetkom pedesetih godina. Nekoliko godina
kasnije, Nakano [77] je razvio teoriju linearne reakcije za kvantne sisteme i dobio izraz
za elektriénu provodnost izrazenu preko vremenske korelacione funkcije, izraéunate po
neperturbovanom ravnoteznom stanju. Ova i druga vazna pitanja, povezana sa funkciom
reakcije, najbolje se osvetljavaju u radu Kuboa [78] objavljenog 1957. godine, a takode i
u preglednom ¢lanku [79].

Razmotrimo reakciju kvantnog ravnoteznog statistickog ansambla s hamiltonijanom
Hy, na ukljucenje u nekom momentu vremena , zadane spoljasnje perturbacije koja
zavisi eksplicitno od vremena.

Ukupni hamiltonijan jednak je

H=1Ho+ M, (4.2)

pri €emu se pretpostavlja da pri I = —oo, spoljagnja perturbacija odsustvuje, t].

Da bismo obezbedili ravnotezno pocetno stanje, pretpostaviéemo da se spoljagnje polje
(perturbacija) ukljucuje adijabatski. Neka je ono oblika

' = —-AF(t), F(-00)=0 (4.3)

gde je [(L) - spoljasnja perturbujuéa sila - ¢ brojevi, a A - operatori koji ne zavise
eksplicitno od vremena, pridruzeni poljima (7).

[zracunajmo srednju vrednost neke dinamicke velicine B pri dejstvu perturbacije (4.3).
U skladu sa definicijom,

(B)= Sp{p(t) B} , (4.4)

gde statisticki operator (matrica gustine), zadovoljava kvantnu Liuvilovu jednaéinu kre-
tanja

L, Op(t
ih ﬂ( ) = [Ho+ H}, p(1)] (4.5)
ot
sa pocetnim uslovom
PWi=—co = po = Q7le/? Q= Sp{e"™l?),  0=kyT, (4.6)
Ovaj uslov oznacava da se pri { = —oo, sistem nalazio u stanju stalisticke ravnoteze

opisan Gibsovim kanonskim ansamblom.
Pretpostavljajuci da je perturbacija /1! mala, resenje jednacine (4.5) potraziéemo u
obliku
/)(,) = ot Pty Pitjt=—c0 = 0. (47)
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Ako se zanemare ¢lanovi drugog reda veli¢ine u poredenju sa I/ i potom se prede u
reprezentaciju interakeije, dobija se

Lt
th—pu(t) = [Illl(l),p(,] - (4.8)
Al
gde je 1} (1) = eillot ]} cmullo!,
Ova jednaéina sa uracunavanjem pocetnog nslova (1.7), ckvivalentna je integralnoj
jednacini
4

| ; ;
p(t) = po — = e~ Holt=tV [ A poleiTot=Y0 . p(¢")di! (1.9)

Linearna reakcija sistema A(B), = (I3), — (B)o, polazedi od jednacine (4.4) ima oblik

/

l ¥ ' = !
A(If}, — "-——'H'P / {,-—llln(l.—l )/h[ﬂ()- f"](“”"“_’ )/ ho, I}I"(/,)IHI =
1h :
| t {
= —5p / (o, A|B(L = 1) - F(I')dl! = / dpall = 1) - F(")dl' . (4.10)
Lh .
gde je ~
B(l) ="tk etk | (4.11)

a ¢ppa(t) predstavlja kvantnn funkeiju reakeije i odredena je izrazom

I
duall) = ,7/7.5';){[/)“. AlB()} . (4.12)

Pretpostavimo sada da je pg - Gibsova kanonska raspodela.
Ako iskoristimo poznatu Kuboovu jednakost [78] koja vazi za bilo koji operator I3,

Ik} i3

[c-f’”,B] = ¢ P / AMB, Hlem M\ = ih / e P B(—ihA)dA | (4.13)
.() 0
dobijamo
| f ;
oBaA(l) = m.‘n’p{[p(,, AlB(1)} = /S'pp(,/\(—ih)\)I}(l,)(l,\ , (4.11)
0
gde je
: L
B(l) = E[B(l),ll] (4.15)

a po je Gibsov kanonski ansambl. y
Zamenom (4.14) i (4.10) u (4.4), dobijamo izraz za reakciju A(B), kvantnog sistema
u sledeéem obliku

8 oo

A= = / / Sp poA(—ihN) B(L)F(t')dAdl =

0 0
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B oo

» / / Sp poBB(=ihN) A(=0) (1) dAdI" .

0 o0

(4.16)

Ova formula predstavlja poznatu Nubo formulu za reakciju kvantnog sistema na
spoljasnju perturbaciju. Kubo formula (4.16) izvodena je razlicitim metodama kako od
strane Sovjetskih tako i ostalih naucnika. Medutim, najopstiji metod odredivanja for-
mula za transportne koeficijente razvijen je od strane Zubarjeva pomoén neravnoteznog

statistickog operatora sistema i detaljno je izlozen u knjizi [73].

4.2 Koeficijent difuzije elektrona

Kubo formula za tenzor difuzije [78], [80] ima oblik

oo /3
i ; .
Dy = /(ue-“‘ /r_l/\(V,(—ih./\)V_',-(t)),
a. |
0 0

gde je V(1) - operator brzine elektrona u Hajenbergovoj reprezentaciji, ( ...

~ ﬂ+pﬁ—ﬂ
o (...

= Spe
i,7:€ (%i:.2): ) ) ,
Ako se operator brzine predstavi kao Vi(—ihA) = V;(0)e=", onda sledi

(Vi(=th NV (1)) = (Vi(0)V;(1))e™ ™ .

Posle zamene (4.18) u (4.17) sledi

i 3
l % ) ! v 7 —1h)
;—3/ dM(Vi(=ih\)V, (1)) = B( '/i((.')"j(t))./ de=" —
. 0
7 3 | :
= (Vi(0)V;(1 — e thNy
Posto je & & 1, eksponent se moze razviti u red, pa se konaéno dobija
-

3
;-f/dA(\Z(—ih.A)ﬁ}(t)) ~ (V(0) V(1)) -

Na osnovu ovoga, formula (4.17) postaje

Dis = fim [ e (Vi (0)V5(0)

0

- oznacava usrednjavanje po Gibsovom ansamblu, 3 = 7’

(4.17)

-
Pe= kg

(1.18)

(4.19)

(4.20)

(1.21)
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Da bismo nasli operator brzine sisitema elektrona startovacemo od izraza za centar
mase elektrona

I{ = va-n" , (1.22)
gde je _‘
n=mn,1+n,) +n.k (1.23)
vektor resetke, a (‘r,? i az su operatori kreacije i anihilacije elektrona na évorn 7.
- dR
Posto je V = — sledi
: dt )
s AR
= Ii‘ I 1.24
dr lh[ - ( )

ili u komponentama

‘,x = %[I%r- IAI] — _l_ Z ”"‘”:r"u"t(.”‘"”“=‘ IIW

'/' Ln ey T
gl gl ofl .\ - -
V, = ﬁ;[l{,,, H) = = Z TN S R— 1y, (4.25)

Tty Mz

. |
A=l |55 =i at . ‘
V; 'ih.[R“ M=% Z n.a IC—

III L NelyMz

Natiytiz

s

a

Hamiltonijan u formuli (4.24) dat je
H=H+H,+1l,, (1.26)

gde je

Z ” nmn"nn Z ” i O "”m ) (IZT)

” 7“ " Hl

hamiltonijan elektronskog sistema,

2

P ( 5 o .

Hy=3 o * 7 2\ — Tl (1.28)
n 7l

hamiltonijan fononskog sistema, a

3 - - - 7 R ~ =
Ilep = Z(“’fi - “vﬁ)vﬁ—ﬁ'u”'ﬁ—ﬁinﬁnﬁ = Z(uﬁ s ”n_\)vff—ﬁ'x "V,‘{_,;;O';i,_(\',rl B (1

- -
nm nmn

29)

je hamiltonijan elektron-fonon interakeije.
Kada se nadu odgovarajuci komutatori i izarzi za brzine zamene u (1.21), dobija se
koeficijent difuzije

Dy =D + D + DY + DY, (4.30)
gde su odgovarajudéi clanovi dati sledecim izrazima

+ 00

I T
DS) =5z / dl Z (7 —m)i(n' —m');WigW - - <(at(0)az(0)a™ (Do =(1)) , (4.31)
2 - m m

—00 amn'm'
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+

: | L
l),(;) =537 / di Z‘ (it —m)i(n' — ' );WiaagVzi_ s WaiaX
(nm((l)n,,(())n -( Jov () [,z (1) — s (1)]) (4.32)
|
[)5}}) = 5 / dl Z_ (n—m)i(n' —m'); W= 5V aWaax
X ((\:’n(())nﬁ(())n:},(l)();,(I)[u,,-,(()) —uiz(0)]) (4.33)
I +0
DY = - [t S =it = i), Ve aWoan¥ e W
- e i .
s ((,)}‘(())(rﬁ(())nfg,(l)n;,(l,)[‘u,r,((J) 17(0)) [,z (1) — uz(1)]) (4.31)

Ako na srednje vrednosti primenimo Vikovu teoremu i iskoristimo aproksimaciju na-
jblizih suseda, formula za koelicijent difuzije svodi se na

W 1 -
e 4.35
Zs: Ja? WM N ZZ“” 4stps) sin(= 9 )Q_ (4.35)

4

+ o0 : 4 - 2= Y
8 (,-IUEI (,ISZEl ¢ 'wk+:4'l (_,zu)q-l
(l,'(- hil= - hil- . lle+’. hw+
A e — | e” "o — | i +l1e 77 41

Posto se izvrsi integracija po vremenu pojave se mnozitelji tipa

0 — oy —wgbi8 | Sy —

—im6( — wy —wy) . (4.36)

Posto su korelacione funkeije, analiticke, doprinos od glavne vrednosti u (4.36) jednak je
nuli tako da ostaje samo é-funkcija. Dobijeni izraz je izvanredno komplikovan pa ¢emo ga
napisati u aproksimacionoj formi i to za slucaj sobnih temperatura i za elektrone koji se
nalaze u superprovodnom sloju [(kp—ke, kp+ kg, koji je prvi put uveden u radu Bardina,
Kupera i Srifera (62]. U tom sloju, koji je uzak, talasni vektori se slabo menjaju pa se
mogu zameniti konstantnim vrednostima. Takode treba isteéi, da zamena celokupnog k -
prostora uskim slojem zahteva ,cut off” integrala po talasnom vektoru (tako je uradeno

i u[62]). To znaéi da | — — Zl, zamenjujemo odnosom zapremine zone debljine 2k i
N < :

zapremine Fermi sfere. Drugim rec¢ima cul off se sastoji u zameni

Jnwp

)m ) (’131)
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gde je m - masa elektrona, a wp - Debajeva frekvencija.
Na osnovu navedenih aproksimacija za koefigijent difuzije se dobija konacan izraz

72 (OW\? m muv\* 0 2nek
: ( : ) Syl

iy da ) MiEo \h aat (4.38)

mh?

Dobijeni izraz vazi za masivin strukturu.  Za tanak film menjaju se koeliciejnti n
formuli (4.35) tako da ona dobija oblik

D(r) 22 2IW,s : Z Z sin? )smL asin 2k.ax
da? hM N N,(N. +2) s
ik =
3¢ o — Ll — g Y - (5 — ) +/ e B % (4.39)
cos —(k, — 2q.)acos =(3k. — q.)a dte - —
2 PR ", el g |
{'—iw‘:+‘7, ’.,w'?'
X lrwkf_’_’_ !ﬁi

S R I & + l

Ako se u ovom izrazu izvrse aproksimacije koje su napred navedene, dolazi se do izraza
za koeficijent diluzije tankog filma

. 72 (OW\? m mov\? N % 0 2huk
pi = T2 (WY (N (N N0 e
2\ e ) Mo \h /) \N+1") ¢ 14:40)
aow

o4 ; -2 R
Zaa=10"%cm , e = 10 ('7'g/(‘m yM=2-10%2¢g, kp=19-10°an b
da
v=25-10° em/s ; 0 = l()‘M erga , 0 =3-10" erga . nalazi se da je koeficijent. diluzije
za masivnu strukturn D = 125.44 em?/s, dok je za iste vrednosti parametara koeficijent
difuzije filma zavisan od broja slojeva i §to je film tanji on ima manju vrednost. Tako na
primer, za film od tri sloja je

/)(r)( 3) =855 (u;"‘/ . (4.41)
za pet slojeva

DI)(5) = 80.28 em?/s , (4.42)
dok je za hiljadu slojeva ‘

DY(10%) = 125.19 em?/s (1.43)

i veoma je blisko vrednosti koeficijenta difuzije za masivnu strukturu, koja je
D = 125.44 em?/s . (4.44)

Dobijeni rezultati za koeficijent difuzije u ovoj disertaciji, pokazuju, da je koeficijent
difuzije elektrona u tankim kristalnim filmovima na Debajevskim i sobnim temperatu-
rama priblizno dva puta nizi od koeficijenta difuzije elektrona w masivnom kristalu. Ovaj
rezultat je u skladu sa ekperimentalnim merenjima [81], [82].
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Numericke kalkulacije pokazuju da sa povecanjem debljine filma, koeficijent difuzije
elektrona u metalu raste i pri debljinama ~ 10°A (nekoliko stotina slojeva), dostize
vrednost koeficijenta difuzije za masiviu strukturn koja je na osnovu formule (4.44)
jednaka 125.44 em?/s.

4.3 Koeficijent termicke provodnosti

Prenosenje toplotne energije n metalima se ostvaruje posredstvom atoma koji osciluju
oko svojili ravnoteznih polozaja (fonona) i slobodnih elektrona. Posto je kod metala
koncentracija slobodnih elektrona velika to praktiéno na svim temperaturama transport
toplotne energije se obavlja elektonima.

Poznato je da se toplotna svojstva tankih metalnih filmova mogu sudtinski razliko-
vati od svojstava masivnih struktura [83], [84], [85]. Te razlike su posledica specificne
geometrije ovakvil struktura, u prvom redu zbog postojanja granica sistema duz odgo-
varajuceg pravca.

Poznato je da je kocficijent termicke provodnosti povezan sa koeficijentom difuzije
prostom relacijom

A= %n, ¢ D . (4.45)
gde je ¢, - specificna toplota po jednom elektronu (n.c, - elektronska specifiéna toplota
jedinice zapremine, tj. ;). Na bazi ove relacije moze se vrlo lako dobiti temperaturska za-
visnost koeficijenta termicke provodnosti kako za zapreminsku strukturu, tako i za tanak
metalni film. Posto je koeficijent difuzije pronaden, za nalaZenje koeficijenta termicke
provodnosti potrebno je naci izraz za specifiénu toplotu elektrona koja se moze naéi u
gotovo svim udzbenicima fizike évrstog stanja. Na niskim temperaturama kod ¢istih met-
ala, kao i na visokim, ona je proporcionalna temperaturi [86], pa je koeficijent termicke
provodnosti

1
A= q27"1' D . (4.46)

Da bi se dobila temperaturska zavisnost koeficijenta provodenja toplote, treba naglasiti
da u ovoj formuli koeficijent difuzije treba racunati i na niskim temperaturama ito nije
uradeno. Ipak, za temperatursku zavisnost koeficijenta difuzije bitni su srednji brojevi
fonona koji su na niskim temperaturama proporcionalni treéem stepenu temperature
(~ T3).

Za sobne i visoke temperature C, je praktiéno proporcionalno temperaturi
‘ I . ]
G =29T , (4.47)

sto znaci da koeficijent termicke provodnosti ima isti oblik kao i na niskim temperaturama.
Kao sto se vidi, na visokim temperaturama koeficijent termicke provodnosti ima istu tem-
peratursku zavisnost (koja dolazi od specificne toplote elektrona) kao i na niskim tem-
peraturama, s tom razlikom sto konstantni multiplikativni faktor koji ulazi u elektronsku
specificnu toplotu na sobnim temperaturama je nizi za oko sto puta.
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Numeri¢kim putem lako se dobija brojna vrednost za \. Za masivnu strukturu i isti
set parametara kao i pri racunanju difuzije, dobija se za koeficijent, termicke provodnosti
sledeca vrednost

N
A=41.20 - . (4.18)
mh
U slucaju filma od tri sloja je
A(3) = 17.39 — 4.49
(3) miy ( )
za pet slojeva
oW
A5) = 25.54 — (1.50)
m\
dok je za film od hiljadu slojeva
3 W
A(107) =41.10 (1.51)

mhi

i vrlo je bliska vrednosti (4.48) za masiviu strukturu.

Teorijska vrednost za A nalazi se u cksperimentalnom opsegu koji upravo odgovara
metalima [87]. Takode za film ona je manja [82] i raste sa povecanjem debljine otprilike
kao i ostali kineticki koeficijenti. Za dovoljno debeo film, ona poprima vrednost koju ima
masivni metalni uzorak.

4.4 Koeficijent elektricne provodnosti

Polazedi od izraza za Kubo formulu izvedenu u prethodnom paragrafu, lako se dolazi do
izraza za elektricnu provodnost koja je sledeceg oblika

o] o
| _ :
o ‘_//(u /r A Ji(—ihN)Ji(1)) - (4.52)
0 0

Ovde je Ji(t) - operator struje u sistemu u [ajzenbergovoj reprezentaciji, (...) - oznacava
usrednjavanje po Gibsovom ravnoteznom ansamblu, V' - zapremina sistema.

Treba napomenuti da su se izracunavanjem koeficijenta elektriene provodnosti bavilo
niz autora [77], [88]-[90].

U sluéaju visokih temperatura i kvantnih ansambala, koeficijent elektriéne provodno-
sti povezan je sa koeficijentom difuzije poznatom Ajnstajnovom relacijom [79]

» on
Jii = € it | e )
ac ),
gde je On/d¢ - prosecna (lukiuacija broja nosilaca struje a ¢ - je hemijski potencijal
elektrona koji je praktiéno jednak Fermijevoj energiji. Posto je D veé¢ pronadeno, za
nalazenje koeficijenta elektriéne provodnosti potrebno je samo uvrstiti nadeni izraz za
koeficijent, difuzije elektrona.
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Na niskim temperaturama nije racunata temperaturska zavisnost koeficijenta difuzije
pa ce elektri¢cna provodnost biti procenjena samo za visoke temperature.

Na visokim temperaturama kocelicijent difuzije za masivni kristal je dat formulom
(4.35) tako da je odgovarajuci koeficijent elektricne provodnosti na osnovu (4.53) dat
sledecim izrazom

2

2nc? (OW m (nn')" , 0 _2nek e
OB = — — | = e P 4.5/
8= o\ da ) MEEe \ & ) ) g k34
dok je za film
2net (OW\? m muv\* N 20 _aneg
op = 29 - 3 4 (——-> (-———ﬂ) = e . (455)
7wCh da ) Mkio \ h N +1 h

Iz ove formule se vidi da u izraz za elektricnu provodnost ulazi broj slojeva.
Na bazi gornjih formula izvrsena je numericka analiza. Za koeficijent elektricne
provodnosti masivne strukture dobijena je brojna vrednost,

op=17.18-10° Q 'm™" . (4.56)
U slucaju tankog filma, dobijeno je za troslojni
o(3) =7.64-10°Q ', (4.57)

petoslojni
a(5) =10.99- 10° Q "m™" | (4.58)

dok je za film od hiljadu slojeva
a(10*) = 17.15- 10° Q=" (4.59)

i blisko je vrednosti (4.56) za masivnu strukturu.

Na osnovu dobijenih teorijskih vrednosti za koeficijent elektricne provodnosti o u
oblasti visokih temperatura vidi se dobro slaganje sa eksperimentalnim vrednostima [87].
U slucéaju filma, vrednosti za o su manje od odgovarajuéih u balku i rastu sa povecanjem
debljine otprilike kao i prethodna dva kineticka koeficijenta. Takode, za film o¢ hiljadu
slojeva. brojna vrednost za koeficijent, elektricne provodnosti je bliska onoj u masivnoj
strukturi.

Najobiéniji mehanizam koji smanjuje pokretljivost nosilaca u tankim metalnim fil-
movima u poredenju sa zapreminskim obrascima je svakako dimenzioni efekat. On se
pojavljuje zbog finitnog kretanja elektrona duz jednog pravca. Osim toga, i granice
tankih struktura se ponasaju kao rascjavajuci centri. Takode, usled njihovog postojanja
mogu nastati povrsinska stanja §to sve na neki nacin utice na to da odgovarajuci kineticki
koeficijenti u ovakvim strukturama imaju nize vrednosti od odgovarajuc¢ih u masivnim
strukturama.
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4.5 Videman-Francov zakon

Poslednjih decenija intenzivno se radi na povecanju koeficijenta korisnog dejstva pri pre-
tvaranju elektromagnetne (svetlosne) energije u elektricnu. Ovo povecanje je narocito
znacajno kod vestackih satelita i kosmickih satlova jer se kod njih elektriéna pogonska
energija dobija na raéun sunéeve svetlosne enrgije. Ispostavilo se da je koeficijent ko-
risnog dejstva proporcionalan odnosu elektriéne i termicke provodnosti. Postoje razlozi
za verovanje da je pomenuti odnos veéi u tankom filmu nego u odgovarajucoj masivno]
strukturi, pa shodno tome kao transformatore svetlosne energije u elektriénu, treba ko-
ristiti §to tanje filmove.

Poznato je da slobodni elektroni u metalima néestvuju v transportu toplotne energije,
a takode i u obrazovanju elekiriéne struje. Stoga se prirodno namece potreba da se
izmedu koeficijenta termicke provodnosti A i koeficijenta specificne elektriéne provodnosti
uspostavi odredena veza. Eksperimentalno je ntvrdeno (videti [87]) da oni metali koji
imaju veéu specificnu elektriénu provodnost. imaju i veéi koeficijent. termicke provodno-
sti i obrnuto. Ispostavilo se da je ovaj odnos n masivinoj strukturi priblizno isti za
sve ¢iste metale na visim temperaturama. Do ovog zakljucka su dosli Videman i Iranc
(Widemann-Franz), pa se zato ovo i zove Videman-Irancov zakon.

u filmu

Ovde ¢ée biti izvrsena istrazivanja odnosa termicke i elektricne provodnosti —
i rezultati ¢e biti uporedeni sa istim odnosom za masivne strukture.
Na osnovu dobijenih izraza za toplotnu i elektrienu provodljivost, nnmericki je odreden

ovaj odnos i za masivne strukture on iznosi

_2.40- 10~ 22 (4.60
7 S K2 40
U slucaju filma navedeni odnos zavisi od debljine i za film od tri sloja
A(3) s WQ
—— =228-107" —,
a(3)T K Bl
pet slojeva
AB) g9 1070 22 4.62
BT ik (4.62)
i u slucéaju filma od hiljadu slojeva on iznosi
AL =239-107° i (4.63
a(103)1 — 7 K 53)

Kao §to se vidi iz gornjih formula, navedeni odnos u slu¢aju masivne strukture nalazi se
u intervalu koji je eksperimentalno odreden za metale [87].

Na osnovu rezultata izvréenih istrazivanja navedenog odnosa za masivnu strukturu i
film, vidi se da je ovaj odnos u filmu manji i da raste sa povecanjem broja slojeva. Kako
je reciproéna vrednost pomenutog odnosa proporcionalna koeficijentu korisnog dejstva
pri pretvaranju svetlosne enrgije u elektriénu, treba istaci da je razlog za ovo verovanje
sasvim opravdan polazeéi od rezultata gornje analize, odakle sledi da treba koristiti sto
tanje filmove kao transformatore svetlosne energije u elektricnu. Ovaj rezultat bi mogao
da ima veliki prakticni znacaj.
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Zakljucak

Gledano u celini moglo bi se zakljuciti na osnovu dobijenilh rezultata, da se u dopiranim
filmovima krije niz korisnih osobina koje odgovarajuée masivne strukture ne poseduju.

Kao prvo, za pobudenje mehanickih oscilacija u filmu potrebna je ncka aktivaciona
energija utoliko veca ukoliko je film tanji. To znaci da se fononi u tankim filmovima
pojavljuju na temperaturama nesto visim od apsolutne nule. Ova €injenica znacajna je i
za superprovodljivost a takode i za probleme akusticke izolacije.

Slededa interesantna ¢injenica vezana je za uticaj dopinga na prostornu raspadelu ele-
ktrona u filmu. Nonstatovano je da ravnomerno raspodeljeni doping pomera maksimum
prostorne distribucije elektrona ka granicama lilma. Ovo je znacajno posebno za super-
provodnike novog tipa koji imaju znatno vise kriticne temperature, ali su superprovodne
struje ysakrivene” u dubini strukture.

Istrazivanje konstante clektivie elektron-elektron interakeije koja se pojavljuje u BCS
teoriji, dovelo je do veoma interesantnog rezultata: najvecu konstantu efektivne elktron-
-elektron interakcije daje interakeija povrsinskih elektrona sa zapreminskim fononima pa
se moze zakljuciti da je ovaj tip interakeije odgovoran za povecanje superkonduktivne
kriticne temperature.

Konaécno, istrazivanja transportnili karakteristika pokazala su da je u filmovima termi-
cka provodnost niza nego u odgovaraju¢im masivnim strukturama. S druge strane, odnos
elektricne i termicke provodnosti u filmu je vecéi nego u masivnim strukturama, $to prema
nekim ocekivanjima treba da dovede do povecanja koelicijenta korisnog dejstva pri pre-
tvaranju svetlosne energije u elektricnu. Drugim recima, filmove treba koristiti kao trans-
formatore svetlosne energije u elekiricnu, a ne masivne strukture.

Ako se analiziraju opsti izrazi koji su dobijeni za dopirane filmove, moze se zakljuciti
da filmovi pored osobina ispitanili n ovoj disertaciji, kriju u sebi jos mnogo korisnih efekata,
tako da sa istrazivanjima filmova i dopiranih filmova treba jos intenzivnije nastaviti, kako
u tehnoloskom i eksperimentalnom tako i u teorijskom smislu.
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A Dodatak

A.1 Rekurentne relacije

Rekurentne relacije (rekurentne formule ili diferencne jednacine) su formmle pomocu kojih

se n-ti €lan nekog niza x,, izrazava pomocu nekoliko prethodnih clanova xy, & < n.
Metode za resavanje rekurentnih relacija postoje samo za neke klase. Najprostiju

takvu klasu diferencnih jednacina, na kojoj ¢emo se i zadrzati ¢ine linearne homogene

diferencne jednaéine sa konstantnim koeficijentima.

Rekurentna relacija (reda k) je sledeceg oblika

Ty = @)Lyt + Qatn_s+ ... + @pxpu_r, za n2k, (A1)

gde su a;, dayy..., ap zadane konstante, a k je fiksan broj. Takode nzimamo da je
ar # 0 jer bi u suprotnom dobili rekurentnu relaciju manjeg reda. Linearna” se odnosi
na ¢injenicu da se u (A.1) javljaju samo prve potencije od r (kao funkcije r @ N —
R, z(n) = x,), yJhomogena” znaci da nema konstantnih ¢lanova, dok je skup {ay, ... ax}
fiksni skup konstanti koje ne zavise od n.

Cuveni Fibonaéijevi brojevi odredeni su takode jednom takvom relacijom
F,=F,_i+ F,_2, za n2>2 ipoéetnim uslovima I, =0, F =1.
Svakoj homogenoj diferencnoj jednacini (111.J) oblika (A.1) 1].

Ty — Q1T — @3By — +vs— Qlu—p =0, 2a n >k (A.2)
mozemo pridruziti njenu karakleristicnu jednacinu
AL o S o R (A.3)

Nas zadatak se sastoji u sledecem: izraziti cksplicitno niz x,, (n > 0) koji je zadat preko
I DJ oblika (A.2) pri cemu su prvih & élanova dati fiksni brojevi co, ¢y,..., c—y (pocetni
uslov?).

Najpre trazimo opste resenje 11 D.J (A.2) (1j. skup svih onih nizova koji zadovoljavaju
(A.2)) pa medu njima trazimo ono refenje koje ée zadovoljavati date pocetne uslove
Lo = Coy Ty = Clyevny Thoy = Cpy. Opste resenje D] (A.2) dobijamo primenom
sledec¢ih lema

Lema 1. Ako je A-koren karvaklervistiéne jednacine (A7) date 11D.) msesirukosli
m (m > 1), tada su svih m nizova x, = A", x, =nA",... @, = n™ = \" resenja te 11D.J
lj. zadovoljavaju (A.2).

Dokaz: Proverimo najpre da niz A" zadovoljava (A.2). Zaista,
Ty — Ty — QT — oo — ATy =
= M S AT g X = P s
= KRN @ M8 —iap N2 = )

Kako je A koren karakteristicne jednac¢ine (A.3) to je izraz u zagradi jednak nuli, $to se i
trebalo dokazati.



A Dodatak 39

’

Uzmimo sada slucaj kada je m > 2. Dokazimo da su nizovi n?A" za | < p <m —1
takode resenja posmatrane [/ D.J. Oznacimo najpre karakleristicni polinom I D.J (A.2)
sa P(x) ).

Ple)= a¥ —aa® T - =L = g (A.4)

i definisimo jos m pomocnih polinoma rekurzivno na sledeci nacin
Po(x) def 2" EP(g)

Py (x) def g (Py(z))
Py(x) df 5. (P(z)) (A

ot
~—

P i) def # [ Pu=ilx))

Iz definicija se vidi

I)O(Jf) =" — n|r"_' = Il2J"'—2 s "k——lrn-k+l - uk.r"_k 3\

Pi(z) =na™ —aj(n— )"~ —ag(n—=2)x" "2 — .. —ap_y(n—k+ Da"—k+) _ap(n— k)].‘"_"

Pa(z) = n2z™ —aj(n—1)22""" —ay(n — 22" =2 L —ap_p(n= k4 122"k —ap(n - k)22 (A.6)
Pm—l(l') =nm=lgn _ ay (" . l)’"_'.z'"_' g “k—l(” —k+ I)’""":r""’k+l = "k(" . k)vn—l:’.u-k o

Dalje, kako je A-koren karakteristicne jednacine (A.3) visestrukosti m to je
PA)=PN)=...=P" DA =0 (A.7)
i PM(X) #£ 0. Iz (AT) i (AD) sledi Po(X) = Pi(d) = B(X) = ... = Pui(A) =0

(primetimo da je A # 0 jer u suprotnom bi bilo a; = 0).

Iz (A.6) i (A.7T) dobijamo da nizovi A" nA™ n2\* ... 2™ 'A\" zaista predstavljaju
resenja (partikularna) I/ D.J (A.2).
0O
Lema 2. (lincarno pravilo)
Ako su nizovi x, 1y, resenja dale I D.J lada za proizvoljne konstante A i B je niz
. = Az, + By,, takode jedno resenje.

Dokaz: Neka z, iy, zadovoljavaju (A.2). Proverimo da i z, zadovoljava istu
Zpn —A12p—-1 — Q22392 — ... — )2y =
= (Az, + By,) — ai(Azpy + Byp—1) — ... — ap(Axp_i + Byn—i) =
= A(zn — Ty — Ty — - oo — k) + B(Yn — @1Yn-1 — Q2Yn—2 — . .. — QYn—k)
=A-0+B-0=0
O
Kombinujuéi Lemu 1. i Lemu 2. dobijamo opste resenje HD.J.

Teorema 1: Ako su A\, Ay, ..., A, sva razli¢ila resenja karakleristiéne jednacine
(A.83) éije su visestrukosti my, my, ..., my (my+mo+...+my = k) lada je opste resenje

HDJ (A.2) oblika

tn = A (A +nAp +0*An+ .+ ”'ml—lAl(ml-l))+

’
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+A5(Ago + nAy + n*Ap+ ...+ 7’"‘2_1/1'2("12*'))4'

+ A?(AL(I -+ 7I-A(| -+ 71,2/‘12 + B ”ml_l/‘l(”“_”) (/\8)

gde su A;; (1= 1,...,0; j=0,...,n; = 1) proizvoljne konstante.
]

Sada se postavlja pitanje: da li se mogu odrediti konstante Aj; tako da niz x, dat
preko (A.8) zadovoljava i potetne uslove tj. &, = ¢,. oy = ¢y, ooy Tpoy = Cpy?
Odgovor je potvrdan. Konstante A;; dobijamo resavanjem lincarnog, kvadratnog sistema
jednacina
koji ima jedinstveno resenje

X = [AH), /‘“. ey /‘|(,,,'_|). i /‘m. /‘/|.. R .‘\l(vu,—l)]’r .

gde je ¢ = [ep,ciy.00,s e, a determinanta matrice A

| 0 0 | 0 0 I 0 0

YR T A X2 D e A2 e © W R A

X 2 us am=lag AZ  TONE 22— ha2 e A 2XE s priE=12
Xt i fle=TMTIESY R o (e DPEIAESY 0 AETY S | |t et i

je generalisana Vandermondova determinanta, za koju se zna [92] da je razlicita od nule
tj. jednaka

A =TI T (= ).

=1 1<i<<t

A.2 Cebisevljevi polinomi treée vrste

U literaturi [93] se srecu Cebigevljevi polinomi prve i drge viste L, = L,(x) zadali
rekurzivno na sledeci nacin

IJ”+l = 2.'7,/11 + //“._l =1 s Za n Z | R

sa pocetnim uslovima Lo=1, Ly=x i Ly=1, Ly =VI—ux? respektivno.
Prilikom analize struktura sa narusenom translacionom simetrijom javlja se niz poli-
noma po p Cp(p)?” koji se zadaje na slede¢i nacin

Ciar —PCa+ Chy =0 za n=l (A.9)

sa pocetnim uslovima

Co=1 i Ci=p. (A.10)

270sim na ovom mestu ovi polinomi se sreéu i u molekularnoj kvantnoj mehanici, kvantnoj hemiji itd.
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S obzirom na veliku slicnost rekurentnih relacija prethodnih nizova, dogovorno ¢emo
ovaj poslednji niz polinoma (', (p) zvati niz Cebisevljevih polinoma treée vrste. On
se moze definisati i kao karakteristicni polinom tridijagonalne matrice n-tog reda zadate
na sledec¢i nacin

[8 T O s 0 0 07

0 1 owss Q00

O 1 0 ... 000
ln.= 5 )

0 0,0 5.0 1.0

0 0 0 I Q1

000 ... 010

{.
Calp) = |/’I - "1rl.|

(1 - jediniéna matrica n-tog reda).

Karakteristicna jednacina dilerencne jednacine (A.9) je
rP—pr+1=0, (A.11)

dok su njeni koreni

—q
BN (A.12)

12 =

Priroda resenja gornje jednacine zavisi od vrednosti promenljive p te stoga razlikujemo
’

sledec¢a dva slucaja:

a) I sluéag: Jednacina (A.11) ima dvostruko realno resenje ry =r, = % . |p| =2
Opste resenje 11DJ (A9) je oblika ), = (A + nB)r! gde se konstante A 1 3
dobijaju resavanjem sistema

C,=(A+0-B)"

Ci=(A+1-B)rl .
Dakle, A = B = |, .

G ANE ) Ldw za, pi= 2
(‘n“‘(]’*'") (2) = { (_l)n(l +Il), 74 P=_2

b) Il sluéag: Jednacina (A.11) ima razlicita resenja 1j. [p| # 2.
Opste resenje H DJ (A.9) je oblika C,, = Ar} 4+ Br} gde se konstante A i B (prime-
timo da su to funkcije po p) dobijaju iz poc¢etnih uslova (A.10) resavanjem sistema

C,= A"+ Br],

Cy = Ar' + Brl .
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Prostim ra¢unom se dobija da je

_ it/ P~ L M= A

A=t ey = i e il <
2/p% — 4 2/p* —4
tj.
o (,,+ w———l> (,,_ = T\"" -
£ { N /J.z = /l 2 Z . = i

U ovom slucaju ¢emo razlikovali dva podslucaja:
) | J

Ia) Kada su 7y i 7, konjugovano kompleksni brojevi tj. kada p € (=2,2) (ili krace
| < 2)

1

’

IIb) Kada su 7y i rz, oba realna i razlicita tj. p € (—oo,—=2) U (2,+00) (ili krace
lp| > 2).

Razmotrimo posebno ove podslucajeve:

-Slucaj |p| < 2.

Koristedi trigonometrijski oblik kompleksnog broja kao i Moavrov obrazac dobijamo

=cosl .

Mo = | - ((‘U.\' 0 :i: iSill ()) N }-’;(]“ j(‘

NS

tj. iz (A.13) dobijamo

Cn = 7 [(cos(n + 1)0 + isin(n + 1)0) — (cos(n + 1)0 — isin(n + 1)0)]

21 sin
sto dalje konaéno daje

. sin(n 4 1)0 T
(H_T~ (()_nuu)sg).

-Slucag |p| > 2.

Koristeéi Tunkeije sinha & [¢7 — ¢™7]/2 i cosha & [¢" 4 77]/2 kao i njihove
osobine cosh?z —sinh?a =1 i (cosha & sinh )" = cosh(nx) & sinh(nx) formula
(A.13) se smenom p = 2 cosh x, za slucaj p € (2, +00) svodi na

sinh(n + 1)
sinh

C'n ==

e = ar(.‘co.‘?h(g)) p

a smenom p = —2 cosh x, za slucaj p € (—o0,—2) svodi na

Sl l 1 4
Gy = (—])"M R (I,r(:(‘osh(—-e)) .
sinh a D)
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Navedimo jos jednu lepu osobinu ovih Cebisevljevih polinoma treée vrste koja se u
radu koristi.

Teorema 2: Cebisevljevi polinomi trece vrste 'y zadovoljavaju sledeéu vezu®®
n
EL, — " (-
P N = Z l N4n—2:

1=0

Dokaz ide matematickom indukeijom po n.

Za n = 1 tvrdenje sledi iz same definicije 'y = Cn(p) 1. iz (A9). Dalje, pod
pretpostavkom da tvrdenje vazi za neko no= & (i proizvoljno N € N) dokazimo da
vazi i zan =k + |.

Zaista, koristeéi poznate osobine binonmih koeficijenata kao i induktiviu pret-
postavku dobijamo

pPHCy = PH(pCn) = PH(Cngr + C'n-i)

Wl v \J v A L] v ‘\ !
= p*Cni1 + p*Cnoy = Zf:n (,)('(N+l)+k—2i + Zf:u (,‘)(‘(N+l)+k—2: =

= (6)Covener +(F) Covenanca + () Covriprnca + .+ () Cimany-it
+(6)Cv=nan + (§)Comvmriica + o+ () Coweryar =
= (3w + () o+ () Cupaen b (B a5
+{() Opicr= TR Cern

sto se i trebalo dokazati.

A.3 Generativne funkcije

Jedna od najmocnijih alatki u diskretnoj matematici jeste generalivna funkeija (genera-
trisa ili z - transformacija). Pored mnogih drugih problema pomocu generativne funkcije
mogu se resavati i neke klase diferencnihjednacina.

Osnovna ideja kod generativnih funkcija je sasvim prosta. Ako je ag,ay,...,a, konaéni

niz brojeva, tada je generativna funkcija ovog niza polinom

n
G(z)=aotaiz+ a2’ +... 4+ a,2" = Z apz” 5
k=0

rimetimo da koeficijenti nz Cebigevljeve polinonie treée vrste éine vrstu cuvenog Paskalovog trougla.
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gde je z jedan neodreden, apstrakini simbol®. Sliéno. za beskonaéni niz brojeva ag, a,,
s, . .. definiSemo njegovu generativiu funkeiju kao red

)
G(z) =ap+ a1z + asz=F . b a2t .. = Z unsl .

n=0

Iz definicije se lako vidi da kada znamo generatrisn  (/(z) neckog niza «a, onda su svi
¢lanovi niza potpuno odredeni formulom

G:(0)

.
n!

o=

Funkcija generatrisa kao jedan objekat zapravo zamenjuje ¢itav niz brojeva. Kako je
rad sa jednim objektom, logicno, mnogo laksi '()(l rada sa njih beskonacno mnogo, tu se
ogleda velika korist generativnih funkcija. Dakle, generativne funkcije predstavljaju samo
nacin da se povezu zajedno svi izrazi u datom nizu a svrha joj je da se posmatranjem
ove funkeije izvuku korisni zakljuéci o nizu a,, n € N. Nju, logi¢no, tretiramo kao
obiénu funkciju samo kada je promenljiva z u podrucju konvergencije reda i to u radu
preé¢utno pretpostavljamo. Uvek nastojimo prikazati je eksplicitnim analitickim izrazom
tj. ,zatvorenom formulom”. Naprimer, generativna funkcija za konac¢an niz binomnih

koeficijenata (3), (’I'), — (::), na osnovu binomne teoreme je

1=0
a generatrisa za niz a, = A", n € N je na osnovu formule za geometrijski red

o0 I

(r'(:) = Z/ iZ. = T——A 5
1=0 =
Nije tesko pokazati da svaki niz koji zadovoljava neku I1D.J, ima generalivnu funkeiju
koja se u zatvorenoj formi moze prikazati kao racionalna funkeija po z tj. kao kolicnik
dva polinoma.
Zaista, niz x, koji je odreden (jednoznaéno) rekurentnom relacijom oblika (A.1) i
pocetnim uslovima xg = ¢g, &, =¢;, ..., Tk_y = ¢ty je racionalna funkcija

Q(2)

apzt +ap1 25" o4z — |

gde je

Q(z) = —xo + (@120 — 1)z + (agao + @y, — 29)z2 4 o A (oo + Qg + ...
+0iTig = Th-i)z !

dobijen mnozenjem polinoma u imeniocu razlomka sa redom G(z) i primenom odgo-

varajuce rekurentne relacije niza x, (koeficijenti uz sve ¢lanove z' za t > k su jednaki

nuli zbog rekurentne veze (A.1)).

29Naziv ,z-transformacija” i potice zbog este upotrebe simbola z
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A.4 Generativna funkcija Cebisevljevih polinoma treée vrste

L
Odredimo sada generativou funkeiju niza Cebigevljevih polinoma treée vrste

(i(z) = 2(;:".

1=0

Kako su ovi polinomi odredeni preko rekurentne veze (A.9), to tehnikom teleskopiranja”

(92] odnosno sumiranjem relacija (A.9) zan = 1,2,... prethodno pomnozenih sa 2!

(7.2 = [)(7'| == (,'“ — 32('-2 = 22/)("| = 22(»1,,

('113 - /7( '2 . (-l Y :3('_'{ = :3/7('2 . :.'SCVI

Co=pCs—-0Cy — Z'C, = .:4/)(";; =20,

("n = /'(”n—l il (’n—‘z A :”("n = :n/)('n—-l P :"(7"11—2
dobijamo
' ((2) = Oz = Cy = pz(Gi(2) = Cy) — 22G(2) .
Sredivanjem ovog izraza dobijamo
(l'(:) = (('l = /)('”): -t ('” )
| —pz 4z
sto u slucaju Cebisevljevihi polinoma treée vrste daje
. |
G(z) = (A.14)

Tl —pz

Ovaj izraz predstavlja generativin funkeiju Cebigevljevih polinoma trede vrste.

Dakle,
I .[7:. I
Co = —lﬁ (‘z> 2
nldsz 1 —pz+ 2 |20

Pomocu generativnil funkcija mozemo resavati HD.J oblika (A.1), sa nekim pocetnim
uslovima. llustrujmo tu tehniku na primeru Cebisevljevih polinoma treée vrste.

U slucaju kad su resenja karakteristi¢ne jednacine (A.11) 7, i ry razlicita (IT slucaj)
tehnikom ,dekompozicije” [94] generativiu funkeiju (A.14) mozemo zapisati u obliku

A B
G(#) = B ; (A.15)
& T zZ =12
gde je
p+Vpt—1 p—/p*—A4 I 1
ME— & — 5 12 > ,/“" ,[3:—-
2 2 p?—4 p*—4
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Razvojem sada svakog clana u (A.15) u red dobijamo

a- AL - 25

B i=a T =0

A ZINY By
(,L:——(—) -=(=) - (A.16)
"y A ry ")

Kako je 1/r; = ry to je gornji izraz (A.16) identican sa (A.13).
U slucaju 1/r; = ry = p/2 generativna funkeija niza Cebisevljevih polinoma trece

sto dalje daje

vrste se moze zapisati kao
I

- (2 =m)®"
Kako je G'(z) = Q'(z) gde je

Q(:)=_ﬁ=; ()

i P r a (_l)“(l+”), Za /):—2

sto smo i ranije dobili u paragrafu 1.2

to je
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Najnoviji trendovi u istrazivanju tankih filmova

U disertaciji je teziste istrzivanja stavljeno na uticaj graniénih uslova na prostornu dis-
tribuciju slobodnih nosilaca naclektrisanja (elektrona), njihove transportne karakteristike
i na uzroke koji mogu da povecaju njihovu superkonduktivou kritienu temperaturu.

Problematika tankih filmova je veoma popularna i éine se mnogobrojni pokusaji da se
na osnovu fizickih karakteristika tankih filmova dobiju rezultati koji imaju praktiénu vred-
nost. Pored istrazivanja koja su predmet ove disertacije, uveliko se radi na pokusajima
stimulisanih efekata (povecanje superprovodne kritiéne temperature 7, - pogodnija raspo-
dela elektrona) i na magnetno-mehani¢kim uticajima na ponasanje slobodnih nosilaca u
filmu. Ipak, najveci broj novijih radova posveéen je konkretnim kristalnim strukturama
1 teorijskom kao i eksperimentalnom istrazivanju efekata koji bi ove strukture uveli u
praktiénu primenu.

Radova ima veoma mnogo, pa nema prostora da svi budu navedeni. Bice navedeni
samo neki tipicni radovi za trendove koji su napred spomenuti.
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