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Diplomskirad - Miroslav Smajic

1. U VO D

Predmet ovog rada je ispitivanje termodinamickih osobina fononskog stanja u
idealnim strukturama i filmovima i njihovo poredenje.

Analogno fotonu koji je kvant energije elektromagnetnog talasa uvocli se fonon
kao kvant energije vibracije kristalne reSetke ili elasticnog talasa. Zvuzni talasi u
kristalima su "sastavljeni" od fonona. Toplotne vibracije u kristalima su toplotno
(kreirani) fononi - analogno toplotno pobudenim fotonima elektromagnetnog zracenja
crnog tela. Takav eksperiment, direktno analogan fotoelektricnom efektu, nije dosada
izveden sa fononima. Fotoelektricni efekat ne potvrduje da je foton cestica, vec
pokazuje da elektromagnetno polje vr5i razrnenu energije sa drugim sistemirna u
nedeljivim elementarnim iznosima od ftco. Ovo pokazuje cla se energija
elektromagnetnog polja kvantuje. Ovakvo isto razmatranje vazi i za elasticne talase-
fonone, tj. i oni su kvantovani.

Oblast istra2ivanja u okviru ovog rada bice podeljena na dva dela. U prvom clelu
bice analizirana fononska pobudenja u kristalima gde ce se razmotriti tri slvicaja:
oscilovanje jednoatomskog linearnog lanca, oscilovanje jednodimenzione dvoatomske
reSetke i oscilovanje atoma ideal ne trodimenzione reSetke. Zatim cemo analizirati
termodinamicke osobine kristala uslovljene fononima, unutraSnju energiju, specificnu
toplotu toplotno Sirenje i toplotnu provodnost kristala. U drugom delu rada se izvrSava
analiza fonona u film-strukturarna i termodinamicke osobine fonona u film-strukturama,
a na kraju dmgog dela analiziraju se oclnosi termodinamickih velicina u film-
struktxirama i idealnim kristalima Na kraju, u zakljucku, je dat re/.ime najvaznijih
rezultata istraZivanja i njihov kratak komentar.
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2. FONONSKA POBUDENJA U KR1STALIMA

U svakom cvrstom telu, pri bilo kojoj temperaturi (ukl jucujuci i 0 K), atomi stalno
osciluju oko svog srednjeg ravnoteXnog poloXaja. Pri malim amplitudama takve
oscilacije mogu se smatrati harmonijskim. Sa povecanjem temperature ove oscilacije se
povecavaju kao i energija oscilovanja. Poslo su atomi jako povezani jedan sa drugim,
oscilovanje jednog atoma ktistalne reSetke prouzrokuje oscilovanje susednih atoma i
nastaje mehanicki talas.

Sve moguce oscilacije jako medusobno spregnutih atoma mogu se predstaviti
kao skup interagujucih elasticiiih talasa razlicitih talasnih duXina odnosno frekvencija
koji se prostiru u celoj zapremini kristala. Kako je cvrsto telo ogranicenih dimenzija, na
datoj temperaturi se uspostavlja stanje stacionarnih oscilovanja, koje predstavlja
superpoziciju svih talasa, mogu da nastanu stojeci talasi i ovaj proces je slican
prostiranju zxoicnih talasa u cvrstim telima.

Oscilovanje atoma kristalne reSetke vezano je sa mnogim fizickim pojavama u
kristalu kao 5to su: specificna toplota, toploLna provodnost, termicko Sirenje, elektrticna
provodnost itd. Fononi su osnovna pobudenja u cvrstim telima.

2.1. Fononska stanja u kristalima

Fononska stanja u kristalu cemo posmatrati na primerima:

1. Oscilovanje jednoatomskog linearnog larica
2. Oscilovanje jednodimenzione dvoatomske reSetke
3. Oscilovanja atoma idealne trodimenzionalne reSetke
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2.1.1. Oscilovanje jedrioatomskog linearnog lanca

Posmatrarno reSetku od N (N»l) jednakih atorna mase M koji se pod dejstvorn
elasticnih veza porneraju duZ prave linije. Svaki atom u takom sistemu ima jedan stepen
slobocle a ceo sistem N stepeni slobode

ri-3 n-2 n-1 \l+1

Si. 1 Linearna reSetka jednakih atoma

PoSto su svi atomi ravnopravni dovoljno je naci jednacinu kretanja nekog n-tog
atoma. Na osnovu Hukovog zakona elasticnosti.

(2.1.1)

f) - konstanta sile koja je povezana sa konstantorn elasticnosti C=fia,
a - meduatomsko rastojanje u polocaju ravnoteze.

Na o.snovu II Njutnovog zakona mote se napisati:

(2.1.2)

ReSenje jednacine (2.1.2) je u oblika:

0) - ugaona frekvencija oscilovanja posmatranog atoma

sm

(2.1.3)

(2.1.4)

Buduci da a) ne mo2e biti negativna, znak minus odgovara oblasti negativnih
vrednosti k. Zavisnost funkcije O)=co(k) data je na slici 2 i preclstavljazakon
disperzijefonona u monoatomskom lancu.
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oXB

57 2. Disperziona kriva linearne jediioatomske reSetke

Kako je |jt| =2nl A i pri X=2a iz jeclnacine (2.1.4) sledi da je:

O)mar - — I sin— ="*" (MJ 2 (2.1.5)

OpSte reSenje linearne jednacine kretanja za harmonijska oscilovanja n-tog atoma
rno2e se predstaviti u obliku superpozicije progresivnih talasa. Svaki od njih se

karakteriSe talasnirn brojem k, frekvencijorn (ok i amplitudom Ak. Tada se pomeraj un

moie predstaviti u obliku:

i(Kna-a>ft) (2.1.6)

Ukupna energija linearnog harmonijskog oscilatora sastoji se od zbira rijegove
kineticke i potencijalne energije i odreduje se klasicnim izrazom

M
-—

gde je:
M - masa oscilatora

qk - normalna koordiriata

a>k - kruz"na frekvencija

Ukupna energija oscilovanja atomskog lanca je:

E =T +V =U0

(2.1.7.)

(2.1.8)

T - kineticka energija
U0 - potencijalna energija u stanju ravnoteXe
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Kvantnomehanicko reSenje za energiju linearnog harmonijskog oscilatora dobija
se iz Sredingerove jednacine za stacionarna stanja

h d2 w McobxH ¥ - ------- 1. + ----- *_ v, = /,; ¥ (2, 1.9)
2M <ix' 2 K

odnosno reSavanjem svojstvenog problema hamillonijana LHO:

(n = 0,/,2,..) (2.1.10)

pa je ukupna energija atoma u reSetki onda:

E=U0 +£&&,( n+- (2.1.11)

2.1.2. Oscilovanje jednodimenzione dvoatomske reSetke

Ovaj model predstavlja lanac dt iX kojeg su naizrnenicno poredani atom! sa

razlicitim masama M, i M2, a sile rnedu parovima susednih atoma su jednake.

-2 flh-i

M. c= 2a

Sl.3. Dvoatomska linearna reSetka sa masama M, / M2

Rezultujuce sile koje deluju na susedne atome imaju oblik, prema II Njutnovom
zakonu, imaju oblik:

(2.1.12):

ReSenja ovog sistema diferencno-diferencijalni jednacina u oblikti progresivnih
talasa su tipa:

u2n =u,e
(2.1.13)
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ReSavajuci jednacinu (2.1.12) dobija se sistern sa netrivijalnim reSenjima same
ako je determinanta sislema jednaka nuli, odakle se za kvadrat frekvencije dobija izraz:

(2.1.14)

Negativna kruzna frekvencija to nema fizickog srnisla, zato je interesantna same
pozitivna vrednost (o. Iz (2.1.14) sledi da svakoj vrednosti talasnog broja k odgovaraju
dve vrednosti ft), kao i dva tipa oscilovanja

Granicne vrednosti za ove frekvencije (iz jednacine (2.1.14) za slucaj malJh
talasnih vektora) su:

6), (2.1.15)

-
+M

(2.1.16)

Vrednost a), se zove opticka grana a vrednost 0)2 akusticna grana pri

.
2a 2a

Si. 4. Disperziona kriva dvoatomske linearne reSetke
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Sa (SI. 4.) vidi se da su dve grane odvojene zabranjenom trakom frekvencija i \:

jednacina (2.1.12) nema reSenje

Na taj nacin, u celom intervalu: 0 <k <nj2a, u reSetki sastavljenoj od dve vrste
atoma, sledi podela oscilovanja na akusticku i opticku granu. Pri tome za akusticki cleo
atomi oba tipa krecu se u sa?,etom talasu zajedno (u fazi). Za opticki deo oscilovanja
susednih atoma odvija se u protivfazi.

2.1.3. Oscilovanje atoma idealne trodhnenzionalne reSetke

Posmatra se trodimenziona reSetka koja se sastoji ocl atoma jednakih masa M tako
da zapreminu V dolazi N elementarnih primitivnih Braveovih celija. Ukoliko svaki atom
ima tri stepena slobode to ceo kristal karakterise 3N stepeni slobode. Ovde se umesto

pomeraja umora uvesti vektor pomeraja Uj u otjliku progresivnih talasa:

(2.1.17)

gde je:
k - talasni vektor opredeljenog pravca prostiranja talasa;

Af - amplituda oscilovanja;

ev(k) - jedinicni vektor polarizacije normalnog rnodela, kojim se opisuje pravac

u kom se krecu joni;

Rj - radijus vektor j-tog alorna u ravnoteZnoj konfiguraciji;

o>

5/5. Disperziona krivs za primitivnu 3d reSetku

-10-
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Sa disperzione krive se vidi da za svaku vrednost talasnog vektora k postoje tri
nacina oscilovanja koji odreduju tri grane disperzione relacije:

(O =t = 1,2,3} (2.1.18)

gde postoji jedan (. - longitudinalan talas i dva /, i /2 transferzalna talasa.
Isto tako se vidi da se promene talasnih vektora mogu ograniciti granicom prve

Briluenove zone, tj. od -n/a <k <nja. U slucaju oscilovanja atoma trodimenzionalne
reSetke sa bazisom, kada na eiementarnu celiju pada r atoma (sislem sa 3rN stepeni
slobocle), reSenje 3rN jednacina dovodi do postojanja 3r grana oscilovanja i disperzione
relacije till grana mogu se zapisati u sledecern obliku:

(v= 1,2,3; s=l,2,3,...,r) (2.1.19)

-n/a

Sl.6Disperziona kriva trodimenzione reSetke sa bazisom

i

Tri ni2e grane sa slike koje pri malim vreclnostima talasnog vektora priblizrio
linearno te2e ka null nazivaju se akusticnirn, a ostale (3r-3) su opticke.

Ukupna energija oscilovanja kristala jednaka je surni kineticke i potencijalne
energije i ima oblik:

-11-
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U .1 .20)
k s k s L ZJ

U0 - potencijalna energija atoma u stanju ravnoteze;

U mnogim zadacima vezanim za toplolna svojstva cvrstih tela potrebno je znati

srednju vrednost broja fonona (ns(k)\ energiju ho>s(k) koji moraju biti na clatoj

promenljivoj temperaturi T. Za nalaXenje srednje vrednosti broja fonona

neophodno je znati srednju energiju kvantnog oscilatora, datu Plankovim zakonom:

, . ( .
(E)= t M/ +— — (2.1.21)
X '

= / 3<S • 70"^ y A T - Bolcmanova konstanta

Diugi clan jednacine (2.1.21) pri izracunavanju srednje vrednosti broja fonona

(ns(k)\e se zanernariti poSto ne zavisi od temperature, tako da je:

(2-I22)

Izraz (2.1.22) predstavlja poznatu Boze-AjnStajnovu raspodelu.

2.2 Termodinamika kristala uslovljena fononima

U ovom delu razmotrice se Dilon-Ptijev zakon, AjnStajnova i Debajeva
aproksimacija kod izracunavanja specificne toplote koja je povezana sa vibracijama
reSetki kristala; naznacene su glavne crte tacnijih izracunavanja. Zatim se razrnatraju
efekti anharmonijskih interakcija u reSetku koji ukljucu: toplotno Sirenje i toplotnu
provodnost kristala.

2.2.1. Dilon-Ptijev zakon

U kristalu na bilo kojoj temperaturi 7 pri promeni toplote atomi osciluju oko
srednjeg ravnoteznog polozaja. Pri zagrevanju kristala toplota sa troSi na intezivnije
oscilovanje atoma. Moguce je pokazati da se amplituda oscilovanja atoma pri umereno
visokim temperaturama menja proporcionalno T1 . Specificna toplota pri stalnoj
zapremini definiSe se kao kolicnik promene energije i temperature.

-12-
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Dilon i Pti su eksperimentalno dosli do zakona, da specificna toplola pri
konstantnoj zapremini na vrlo visokim temperaturarna ne zavisi od temperature nego je
konstantna velicina i iznosi priblizno 25 J/molK. Srednja energija za idealan gas bozona
data je izrazom:

K=~kBT (2.2.2)

Izraz za srednju energiju idealnog gasa mo?,e se iskoristiti za izracunavanie
srednje energije sistema cestica koje harmonijski osciluju tj. koje podlezu Hukovom
zakonu. Pri harmonijskom kretanju cestica dolazi do promene energije, odnosno
kineticka prelazi u potencijalnu i obrnuto, i te dve energije na osnovu zakona odrianja
su jednake.

F ~F - — k T (? 9 3)L*X — L,p — —K.ftl \£.£.3)

Ukupna energija oscilatora jednaka je zbiru kineticke i potencijalne energije.

E=EK+EP (2.2.4)

Po^to se svaki kristal sastoji iz Avogadrovog broja atorna NA = 6.023- 1023mor' i

tri stepena slobode, tada svaki kristal ima 3NA stepeni slobode. Ukupna srednja toplotna
energija kristala iznosi:

BT (2.2.5)

Odatle specificna toplota pri konstantnoj zapremini iznosi:

c ,=f—) =3NAkB=3R (2.2.6)lar 'V

gde je R = 8.3I4 J/molK- univerzalna gasna konstanta, a tada je specificna toplota

jeclnaka cv = 25 J/molK.

2.2.2. AjnStajnova teorija specificne toplote

Za razliku od dobrog slaganja teorije i eksperimenta pri visokim temperaturarna,
pri niskim temperaturarna kriva odsrupa od Dilon-Pti jevog zakona, i u Sirokom intervalu
temperature postoji neslaganje. Pri niskim temperaturarna specificna toplota nema
konstantnu vrednost nego se povecava od nule do Dilon-Ptijevog ogranicenja.

-13-
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cy (kJ/kmoQ

26

20

10

100 200 300 T (K)

Si. 7. Zavisnost specificne toplote od temperature

Za objaSnjenje ovog neslaganja vi5e nije mogla posluXiti klasicna fizika, nego je
odgovor na to dala kvantna statistika. Za definisanje zavisnosti specificne toplote od
temperature T neophodno je znati kako toplotne energija kretanja zavisi od temperature:

-nhm/kgT

n=0

Ako se uvede nova promenljiva x = -fi a)/kBT

/ ^\ d d , 1
— In
dx 1-c*

i konacno

-I

(2.2.6)

(2.2.7)

(2.2.9)

Ovo je izraz za srednju energiju kvantnog oscilatora, a ukupria energija u kristalu koja
irna Avogadrov broj atoma.

(2.2.10)

-14-



Diplomskirad - Miroslsv Smajic 2. Fonon.ska pobtitfen/a u kristalima

Specificna toplota je tada:

(2.2.11)

odnosno:

c = v * ' e™'*'1 (2.2.12)

Ovaj izraz razmotrice se u dva krajnja temperaturska slucaja.

1.) Visoke temperature (kBT» tiw)

U ovom slucaju imenioc iz formule (2.2.12) se moZe razviti u red

( fico | f ftoo ]
]f T \ ]f y IfVnl / \* /

V j \ 1* /

(2.2.13)

Nadalje eksponencijalni clan eAco/*»r teZi jedinici, pa tada formula (2.2 12) dobija oblik:

cv = 3NAkB = 3R = 25 JfmolK (2.2.14)

Odavde se vidi da pri visokim temperaturama AjnStajnova formula dobija oblik
Dilori-Ptijevog zakona.

2.) Niske temperature (kKT « ft(o)

U ovom slucaju je eftm^aT» 1 pa se jedinica u imeniocu moze zanemariti i izraz
(2.2.12) dobija nov oblik:

.J^lV^ ' (2.2.15)

Iz ove formule se vidi da kad temperatura tezi nuli, eksponencijalni mnoZitelj je
dominantniji, i odavcle sledi da specificna toplota takode eksponencijalno opada sa
smanjenjem temperature.

-15-
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(10 «VJ

15

10

uxr 150
T(K)

Si. 8. Zavisnost srednje energije oscilatora od temperature pri T <TA

7. klasicni 2. kvantiii oscilator

Temperatura TA na kojoj specificna toplota pocinje brzo da opada dobila je naziv
karakteristicna temperatura AjnStajna. AjnStajnova temperatura je jedna od bitnijih
velicina koje karakteriSu kristal. Pri temperaturama koje su nize od karakteristicne

temperature 1«TA neophodan je kvantan pristup, a pri T»TA mo2e se prebaciti na
klasican prilaz.

2.2.3. Debajeva teorija specilicne toplote

Ajnslajnova formula za specificnu toplotu dobila je dobre rezultate samo za
temperature bliske AjnStajnovoj temperaturi, no pri vtio niskim temperaturama slaganje
je loSe poSto specificna toplota pri vrlo niskim temperaturama brze opada nego §to je to
eksperimentalno utvrdeno a utvrdeno je da specificna toplota opada sa kubom

temperature T3. •

-16-
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cy (kj/kmol)

25

20

15

10

100 abo 300 T (K)

Si9. Zavisnost specificne toplote od temperature
1. eksperimentalna kriva 2.Ajn$tajnova teorelska kriva

Ukupna energija oscilovanja kristala (toplotna energija), u opStem slucaju pri
temperaturi T, jednaka je zbiru energija 3rN atoma koji metlusobno ne interaguju.

(2.2.16)

(£"„)- energija akuslicnih oscilovanja reSetke

}- energija optickih oscilovanja

(2.2.17)

(Eo}= 27Z (2.2.18)
-1

Sumiranje u ovim gornjim jednacinarna se vrSi po svim talasnim vektorima koji se
u Briluenovoj zoni. U formuli (2.2.17) zatneni se sumiranje po talasnim vektorima sa
integracijom, te izraz za akusticku eriergiju prelazi u:

(2.2.19)

dN - broj normalnih oscilacija u intervalu od k do k+dk integracija se vr3i po
celoj Briluenovoj zoni.

-17-
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k+dk

SI 10. Sferni sloj debljinc dk prostoru talasnog broja

Zapremina sfernog sloja data je izrazom:

dVSL= — (k+dkf-—k3*
SL 3 3

Zapremina jedne celije data je izrazom:

2n 2n 2n \2n}~

(2.2.20)

dV =
V

(2.2.22)

Usfernom sloju sa zapreminom dVsl broj celija u jednoj akusticnoj grani je:

dV,. 4nVk2dk Vk2dk

dV 8 re
(2.2.22)

Debaj je u ovom modelu pretpostavio da je brzina zwika jednaka za sve talase i
da ne zavisi od polarizacije tj. sve tri akusticne grane podlezu istom linearnom zakonu
disperzije.

:vsk U=7,2,3)

Vj - brzina zvuka (konslanta) '

Odatle sledi da je u intervalu co i co+dro broj norrnalnih oscilacija:

(2.2.23) :

— =• —?
2n2 v

d(o (2.2.24)

-18-
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odnosno :

dN „/ \=
(2.2.25)

Funkcija G(o>) naziva se spektralnom funkcijom raspodele ucestanosti. PoSto su u

kristalu moguca tri tipa akusticnih oscilacija, jedna uzduzha sa brzinom v{ i dve

poprecne sa brzinama zvuka vlt to se spektralna funkcija mo2e podeliti na dva dela:

_/ >,
C(o}} =

to2 2co2 3d)2
(2.2.26)

pri cemu je vs je odredeno kao:

JL-L\JL —7J~~\ + ~3 (2.2.27)

Izraz (2.2.19) za akusticnu energiju dobija oblik:

(2.2.28)

Debaj je predloXio da spektralna funkcija raspodele mo2e predstaviti kao:

(co<co0)

onda izraz za akusticnu energiju na bilo kojoj temperaturi za ovu funkciju raspodele
prelazi u:

3vh
(2Z29)

ikada se uvedu smene x =J}fo/kBT / TD =ha>D/kB dobija se:

_
fivs\ e* -I*• - •

(2 230)

e ~
(2.2.31)
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Izraz (2.2.32) nosi naziv interpolaciona formula Debaja, a

'
se zove funkcija Debaja. Formula (2.2.32) interesantna je zato Sto je energija a samim tim

i specificna toplota na svim temperaturama izra^ena preko jednog parametra TD, koji se
naziva karakteristicna temperatura kristala ili temperatura Debaja. Njen fizicki smisao je
u tome 5to veliclna kBTD =htoD predstavlja maksimalan kvant energije koji je sposoban
da elasticno pobudi oscilatornu reSetku. Kao i kod AjnStajnovog tako i kod Debajevog
modela mogu se razmotriti dva krajnja tempera turska slucaja.

1. Visoke temperature (ft(fl « kBT)

U ovom slucaju interpolaciona Debajeva formula posle aproksimacije irna oblik:

( T V V
E=(Ea}= 9NkBTD\ J x2dx = 3NkBT = 3RT (2.2. 33)

\D) o

odnosno izraz za specificnu toplotu:

Ovaj izraz ne zavisi od temperature i isti je Dilan-Ptijevom, i AjnStajnovom.

2.) Niske temperature (/iro » kBT]

Za ovaj slucaj integral Debajeve funkcije dobija oblik:

x3dx n4 (2.2.35)

i izraz za akusticnu energiju prelazi u:

E-(Ea}=-

i

Odatle se specificna toplota izraXava kao; •.

(2.2.37)
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Ova zavisnost se dobro slaze sa eksperimentom datim u uskom intervalu
temperature bliske 0 K

2.2.4. Toplotno Sirenje kristala

Teorija vibracije reSetke, koja je razmatrana u prethodnom i ovom odeljku bila je
ogranicena na razvoj potencijalne energije u red do kvadratnog clana po
meduatomskim ponierajima. Ova teorija je bila dobra za izucavanje specificne toplote,
ali je loSa za izracunavanje toplotnog Sirenja kristala; moraju se uzeti u obzir i
anharmonijski clanovi u izrazu za potencijalnu energiju.

U(X}=~U0+pX2-gX3+.... ' (2.2.38)

A Rgdesu:/7 =
^ P

— — 5-
2\dx2}
\

Da bi se izracunala srednja vrednost odstupanja medu atomima koristi se
Bolcmanova funkcija raspodele.

Ako se uvrsti izraz (2.2.38) i (2.2.39) uz aproksimacije:

i izracunavanjem odgovarajucih integrala dobija se konacan izraz za srednje rastojanje
izmedu atoma:

/,

x\ kT : (2.2.40)

Odavde se vidi da ako se uzrne u obzir anharmonijski clan iz formule za
potencijalnu energiju, da pri povecanju temperature dolazi do povecanja ne toliko
amplitude oscilovanja atoma, koliko do uvecanja srednjeg rastojanja medu njima, £to
ustvari i dovodi do Sirenja kristala. Koeficijent linearnog Sirenja se racunamo pomocu:
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= d(x) _ BkBg
(2.2.41)

i odatle se vidi da je koeficijent toplotnog Sirenja za dati hemijski element konstantna
velicina, i proporcionalna je koeficijentu anharmonicnosti g

2.2.5. Toplotna provodnost kristala

Svi kristali u manjoj ili vecoj meri, jedni dobro a drugi lo£e, provode toplotu. U
izotropnom kristalu provodenje toplote podleze Furijevom zakonu:

q = - KgradT-4-}UA (2.2.42)

gde su:
q - fluks toplotne energije
T - temperatura
cT/cn - gradijent temperature
K - koeficijent toplotne provodnosti
Znak (-) u izrazu (2.2.46) znaci da se energija ne prostire pravo kroz kristal nego

difunduje i suprotna je gradijentu temperature tj. krece se od toplog ka hlaclnijem mestu.
Izraz za anizotropna tela mora se drugacije defenisati.

dT
(2.2.43)

pri cemu Kt, - predstavlja simetrican tenzor drugog reda

K12 K13

(2.2.44)

Ako se ovaj tenzor svede na glavne ose (X, Y, Z) moze se zapisati u obliku:

K, 0 0

0 K2 0

0 0 K

pa tada izraz (2.2.43) prelazi u:

(2.2.45)

*qx -
ax

(2.2.46)
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3. FONONI U FILM STRUKTURAMA

Razvoj savremene tehnologije izrade kristala omogucfio je stvaranje uzorka vrlo
malih dimenzija. Medu njima veoma su znacajne tzv. film-strukture cije su dimenzije

LfiL2 mnogo vece od debljine L3. Fizicke osobine tankih filmova uzduz njegove
debljine jako se razlikuju od istih osobina uzduX druga dva pravca. Interesantno je
istraXiti upravo taj uticaj granica sistema na fononska stanja i spektre.

3.1 Fononska stanja u filmovima

Posmatramo tanak film "istrgm.it" iz izotropne kubne idealne strukture sa

konstantama reSetke ax - a - at = a, uz pretpostavku da film ima konacnu debljinu u z-

pravcu, dok su x,y-pravci beskonacni. Da bi smo odredili pomeraje koji nastaju u tankoj
film-strukturi, krecemo od hamiltonijana fononskog podsistema u aproksimaciji
najbliXih suseda. Hamiltonova funkcija mo2e se napisati u obliku zbira dva bitna clana:

(3.1.1)

gde je:
HB - hamiltonijan koji opisuje pomeranje atoma granicnih slojeva

ffv - hamiltonijan koji opisuje pomeranje atoma unutraSnjih slojeva

n y f l l +\Pa^,fly,Nj// £ '—-'-• .: —• +

Z C a u « + 2 « a ^ + (3.1.2)
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) +\ap^y,0 -^a^^y-.lfl} +
v, 0.1.2)

s,tflyjft Ua^i,-l^ylffj +

-HJ/J +\afl xfly>N, ~Uafl^y-l.Nj f

a,nxity nx-\ _

Ua,nx,ny,nz ) +\a,nx-l,ny,nz Ua,nx,ny,nz

f _ \ f _ \
\x,n+l,nz~**'a,nx,ny,nz) \x,ny-l,nz a,nx,ny,nz }

Ua,'tx,ny,n.l+\~Ua,nx,ny,nz/ +\a,nx,ny,nz-\-'lla,nx,ny,nzl } C3-1. 3)

Da bi smo odredili konacne jednacine kretanja za pomeraje krenucemo od
klasicnih hamiltonijanovih jednacina:

NalaXenjem odgovarajucih izvoda, zatim diferenciranjem nadenog Izraza za u

josjednom po vremenu i njihovim sredivanjem, dobije se sistem od Nz+l homogenih
diferencno-diferencijalnih jednacina:

,nx,ny,0 + Ua,nx,ny+lfl

. y ,y ° C3.1-5)

za 1 ̂  nz < Nz - 1 , na isti nacin, dobija se:
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Ua,nx,ny,Q

za nx - Nz dobija se:

A

CE,Tty -~1,W \t,ttp Cfffl^ ftty ,tlyr Of,fly ,rt y'^'l,W»

a,nx ,ny,nz+l Ua,nx ,ny,nz-l ^'a,nx ,ny,nz / ~ "

(3.1.6)

,n

(3.1.7)

ReSenje ovog sistema jednacina potraXicemo u obliku (razvoj po ravnim talasima
x i y pravaca):

~ predstavlja nepoznatu amplitudu oscilovanja

Nakon uvrStavanja izraza po nepoznatim funkcijama A

= 0 (3.1.9)
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u sistem jednacina dobija se sistern ocf N} -/-/ homogenih cliferencnih algebarskih
jednacina.

Da bi ovaj sistem jednacina imao netrivijalna reSenja, determinanta sistema mora
biti jednaka nuli. Determinanta predstavlja jednu od reprezentacija <^ebi$evljeovih
polinoma druge vrste i za nju se moze pisati:

sin(N. +2)C0- ^ l '*°i r ^n n- 7,*™," (3 i 10)

Izjednacavajuci ovu determinantu sa nulom dobija se:

Nakon izjedna<favanja dva izraza za p dobijamo izraz za normal ne (fononske)
frekvencije u nedeformisanim filmovima:

(3.112)

pn cemu su:

Ako prethodni sistem jednacina podelimo sa nultom amplitudom A0, dobija se
sistem jednacina u novom obliku cije je reSenje:

1 sinL̂

a poSto je

(3.1.14)
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(3.1.15)

Zamenjujuci ova) izraz za nadene amplitude atomskih pomeraja u jednacinu
(3.1 8) dobijamo konacan izraz za atomske male pomeraje oko ravnoteznih

Posle normiranja odredujemo Aa0 i izraz (3.1.16) postaje:

' (3

- (-iT'

(3.1.17)

Na ovaj nacin odredene su kanonske jednacine fononskih pomeraja i njihove
frekvencije, odnosno, moguce energije. Bitno je uociti da one zavise od debljine filma i

da u granicnom slucaju, kad N2 -»\N.,,Ny)-^> oo, ovaj izraz prelazi u klasicati

trodimenzioni fonoriski slucaj:

3.2 Termodinamika filmova uslovljena fononima

Da bi se dobila kompletnija slika o osobinama anizotropnih struktura uslovljenu
uocenom promenom u zakonu disperzije, posmatrace se promena nekih relevantnih
velicina, unutragnje energije, specificne toplote, slobodne energije, energiju i gustinu
fononskih stanja.

Na kraju cemo izracunati odnos specificne toplote, entropije i gustina fononskih
stanja, u filmovima i idealnoj strukturi. U skladu s ovim analizirace se specificna toplota
ali pre toga mora se izracunati unutraSnja energija. Ako podemo od standardnog oblika
unutraSnje energije:

Uf=3
Ir If Ir
KX>*y>Kj>

(*)
-i

(3.2.1)

Prelaz sa sume na integral se izvrSava na sledeci nacin:

If If If
X >Wly»K'2 0 0

(3.2.2)
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i ako ga iskoristimo u jednacini (3.2.1) dobijamo:

3 N N ( N +na 2n S" n2l-2f< t-/?
~> 'V jr 'Vv\'Vz +l)a ( , f , \ * 1'0 +a ,, r-> ^ -,x

/ = 4^ \ \? (3.2.3)
0 0

e *"T -I

gde je y/w a »a , k2 =k2 +k2 i A - «A-"m

Ako se sada izvrSi integracija izraza (3.2.3) dobice se konacan izraz za unutraSnju
energiju posmatranog sistema:

V \J /TT I _ _ /
•JI" /'-' I r / \ / \  / r / \ \

» • / | rj-t I I r-» i \T -̂» / C* 1 I ^ I *~t I i O^7 I O 11/ / — ± \f I / I / I v I A / I A%* I I ~l- / I / I v I s\/ I ov 11 -t-\J / ~~ i A-D " i I /̂ \A / L* *-si\. ; I j £, I x-s-j\ i C-'/j-jV (.'A / I i
J <^ __!"** ** I I * ' I l * v / * y ' I2 OTI/, r J x

(3.2.4)

A ^gde su x = / 7f(x) = £rre~'* Dajsonova funkcija.
&*? j=i

Za nalaXenje specificne toplote krece se od standardnog izraza:

cf =
{ Nf ft

(3.2.5)

Diferenciranjem unutraSnje energije po temperatviri i srectivanjem tog izraza
dobija se:

lr

(3.2.6)

cijom zamenom u (3.2.5) se dobija konacan izraz za specificnu toplotu po jedinicnoj
celiji za posmatranu strukturu:
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=0 f [V -')"' -

(3.2.7)

Pored unutras'nje energije i specificne toplote rnoze se posmatrati ponaSanje i
slobodne energije kao i entropije posmatranog sistema.

Naime, slobodna energija se definite kao;

Ff=0 (3.2.8)

Prelaskom sa sume na integral kao i u malopredas'njem slucaju gornji izraz se svodi na:

kin
o o

J-e dk (3.2.9)

Sredivanjem ovog izraza i izvrSavanjem parcijalne integracije dobijamo izraz za
slobodnu energiju:

(3.2.10)

Da bi se posmatralo pona&mje entropije posmatranog sistema moramo potraXiti
izvod slobodne energije po temperaturi. Standardni izraz za eritropiju je dat u obliku:

N,
(3.2.11)

Kada se izvrSi diferencijacija dobija se konacan izraz za entropiju sistema u
obliku:

A2 1
-\[Z3(X)-Z£&)]\)
xj J
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Sada cemo potraziti gustinu fononskih stanja u filmu. U oblasti frekvencija to i
to +dw ukupan broj stanja mo2emo definisati kao:

, , 2.2n = - - -- —a k
An

Polazeci od izraza za gustinu stanja nalazimo:

{ \

Sredivanjem izraza (3.2.14) konacno se dobija izraz za gustinu stanja u filmu:

2n

Sada cemo prvo riapraviti odnos izmedu specificnih toplota u filmu i idealnoj
strukturi.

•6-[Z2(x)-«5Z?(&)U6(-l \Z3(x)-Z,(&)]\)
J T L V.*/

Izraz za odnose entropija su u obliku:

S/ _45^

5, ~

dok su odnosi gustine fonoskih stanja:

*^ ' (3.2.18)

SHcno tome, moXemo odrediti odnos Debajevih frekvencija:

^J=2 J— (3-2.19)
V36?i
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koji pokazuje da Debajeva frekvencija ima neSto nizu vrednost u fjlinu nego u
odgovarajucoj iclealnoj strukturi iz koje je "iScupan" film, odnosno :

«'D>«£ (3.2.20)

Napred izlozene analize su pokazale, da je populacija fononskih stanja na
Debajevim frekvencijama dosta manja, u strukturama koje poseduju dve granicne
povrSine nego li kod struktura koje nemaju takva ogranicenja.

Kako su fononi upravo sa Debajevim frekvencijama odgovorni za elektricna i
toplotna transportna svojstva materijala, mozemo zakljuciti da ce se ove fizicke osobine
razlikovati u ova dva slucaja iako kod posmatranih struktura nema hemijskih, odnosno
strukturnih razlika.
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4.ZAKLJUCAK

Ispitujuci i uporedujuci fononska stanja u idealnim strukturama i strukturama sa
naruSenom translacionom simetrijom duZ jednog privilegovanog pravca dogli smo do
sledecih bitnih zakljucaka.

1. Mehanicke vibracije u idealnoj beskonacnoj strukturi su ravni talasi u svim
smerovima, dok u tankim filmovima predstavljaju spoj stojecih talasa u z-pravcu
(koji je normalan na granicne povr&ne filma) i ravnih talasa u XY ravnima.

2. Amplituda fononskih pomaka u filmovima zavisi od debljine filma i (A^/A^ff

puta je veca od onih koje se javljaju u "bulk" strukturama. Ovo ukazuje na njihov
veci elasticni "manevarski prostor" i to bez negativnog uticaja na rnehanicke
osobine materijala, a to rezultira viSo'm tackom topljenja kod filmova.

3. Sve tri akusticke frekvencije u masenim strukturama te2e nuli kad k ->0, dok u
tankom filmu te2e nekoj minimalnoj vrednosti koja zavisi od debljine filma. To
znaci da fononi u tankim strukturama poseduju energetski gep, da je za njihovo
pobudivanje (kreiranje) potrebno uloziti odgovarajucu energiju.

4. Prisustvo gepa u fononskom spektru ima za posledicu razlicito termodinamicko
ponaSanje filmova u poredenju sa idealnim strukturama. Na relativno niskim
temperaturama specificna toplotaa i entropija masenih uzoraka menja se sa

temperarurom ~T~3dok je kod filmova ta zavisnost ~T"7exp(~constjT}. Ovi
zakljucci su u saglasnosti sa analiziranim Debajevim i AjnStajnovim modelom.

5. Ni2e vrednosti za entropije kod filmova ukazuju da ove strukture sve do srednjih
temperatura predstavljaju uredenije termodinamicke sisteme nego Sto su maseni
uzorci.

6. Gustine fononskih stanja i Debajeve frekvencije imaju manje vrednosti u tankim
strukturama nego u odgovarajucim idealnim 3d stmkturama. To ukazuje na to da
se u filmovima fononska pobudenja "te£e" javljaju, odnosno, da su oni tu slablje
zastupljeni, kao i da su nastali fononi energetski "mekSi" od onih koji se javljaju u
"bulk" strukturama. S obzirom da fononi sa Debajevim frekvencijama definiiu
toplotna i elektricna svojstva materijala, ovo bi moglo da ukaze na to da su Blm-
strukture slabiji i toplotni i elektricni provodnici.

7. Sve napred navedene razlike u fononskim spektrima i termodinamickim
osobinama u film strukturama u odnosu na idealne smanjuju se sa povecanjem
debljine filma i u granuSnom slucaju kada ona teXi vrlo velikim vrednostima

(N1 —> oo) iscezavaju.
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