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1 Uwvod

Niskodimenzioni sistemi (tanki filmovi, superresetke, kvantne Zice i kvantne tatke) nalaze se
danas (a i tokom poslednje dve decenije) na samom frontu istrazivanja u oblasti fizike i fizicke
elektronike [1,2]. Razvoj specijalnih tehnoloskih postupaka (epitaksija molekulskim snopom i
naparavanje iz metal-organskih jedinjenja) omogudio je izradu tankih slojeva, ¢ije su dimenzije
manje od srednje duZine slobodnog puta nosilaca naelektrisanja i iznose od nekoliko do nekoliko
desetina nanometara. Stoga su u ovim slojevima izrazeni kvantni efekti u smislu da je kvantome-
hanicki postupak neophodan za opis kretanja elektrona na nivou cele strukture, a ne samo u
okviru elementarne Celije kristala, §to dovodi do bitno razlicitih fizi¢kih osobina ovih struktura u
odnosu na masivne uzorke. Ove osobine se mogu kontinualno menjati, na vrlo jednostavan nacin
(npr. promenom debljine slojeva ili sastava materijala) u dosta Sirokom opsegu. Mnoge od ovih
osobina pozZeljne su u razli¢itim primenama, §to je dalo podstrek proucavanju ovih struktura,
kako teorijski tako i eksperimentalno [1-3].

Od velikog znacaja za teoriju ¢vrstog stanja je ispitivanje udela i uticaja elektronskog pod-
sistemna na fizicke karakteristike materijala, jer su upravo elektroni nosioci svih transportnih i
drugih fizicki interesantnih procesa [4-7]. U ovom radu je, na osnovu modela kristalne film-
strukture! sa primitivnom kubnom resetkom (sacinjena od iste vrste atoma) [8-11], analizirana
kristalna film-struktura sa dve podresetke - tipa NaCl (satinjena od dve vrste naizmeni¢no
ponavljajuéih atoma). Ispitan je uticaj prisustva granica i debljine film-strukture na energetski
spektar i moguca stanja elektrona (elektronski zakon disperzije).  Dobijeni rezultati poredjeni
su sa odgovarajulim za idealne beskonacne kristale, da bi se na osnovu toga uocile najbitnije
razlike koje se javljaju usled ogranicenosti kristalnih sistema.

Pomenuta analiza vriena je metodom dvovremenskih temperaturskih Grinovih funkcija? koji
se danas veoma Cesto koristi u kvantnoj teoriji ¢vrstog stanja. Zahvaljujuéi ugradjenoj statistici,
taj metod se uspedno primenjuje kod izra¢unavanja kako mikroskopskih tako i makroskopskih,
ravnoteznih i neravnoteznih svojstava kristala [7,12]. Primenjeni metod je odabran zbog pogod-
nosti koje nudi definicija polova Grinovih funkcija3.

Ovde je najpre vriena analiza idealnih beskonaénih kristalnih struktura (sa primitivnom
kubnom resetkom i sa dve podredetke), a zatim je isti metod primenjen na odgovarjuée film-
strukture.

!Filmovi predstavljaju beskonaéne strukture u svim kristalnim ravnima paralelnim dvema grani¢nim povrsima,
koje su normalne na jedan prioritetan pravac, duz koga je posmatrani sistem ogranicen.

2Postoje i drugi metodi pomocu kojih se ovaj problem moze tretirati: metod Hajzenbergovih jednacina kre-
tanja, metod malih perturbacija, metod jednogesti¢nih talasnih funkcija i sl. [5-7].

3Realni delovi polova Grinovih funkcija definisu energije elementarnih ekscitacija (pobudjenja) kOJeS ]
ljaju u sistemu (odakle se dobija njihov zakon disperzije), dok su imaginarni delovi proporcionalni p#
vrednostima vremena Zivota tih ekscitacija.
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2 Elektroni u neograni¢enim kristalima

Translaciona invarijantnost idealnih kristalnih struktura [1-7] namece periodi¢an (sa peri-
odom kristalne reetke) oblik mnogim fizickim veli¢inama koje ih opisuju (na primer, periodi¢na
raspodela polja i potencijalna energija elektrona).

Jedan od glavnih zadataka teorije ¢vrstog stanja je prouc¢avanje promena diskretnog energet-
skog spektra elektrona izolovanog atoma - pri pribliZavanju atoma i obrazovanju kristalne struk-
ture. U ovom procesu periodi¢no polje kristala i interakcija medju atomima dovodi do cepanja
energetskih nivoa elektrona slobodnih atoma. Posto se kristal moze tretirati kao gigantski
molekul, to kvantna stanja elektrona u tom molekulu, zbog Paulijevog principa iskljutenja,
moraju biti okarakterisana razli¢itim kvantnim brojevima §to ima za posledicu formiranje ¢itavog
spektra energetskih nivoa na mestu jednog nivoa u izolovanom atomu [1,4-7]. Umesto jednog
energetskog nivoa, jednakog za svih N izolovanih atoma, u ¢vrstom telu se pojavijuje N blisko
rasporedjenih nivoa, koji obrazuju energetsku zonu. Cepanje energetskih nivoa je najizrazitije
za spoljasnje (valentne) nivoe, jer se talasne funkcije spoljasnjih valentnih elektrona susednih
atoma medjusobno veoma preklapaju, dovodeéi do kolektiviziranosti ovih stanja, kojima se na
taj nain atomi povezuju u kristal - gigantski molekul.

Ovi kolektivizirani elektroni, kojima se inate opisuju najkarakteristi¢nija svojstva metala,
nisu vezani sa atomima kristalne reSetke i mogu da se premestaju po celoj zapremini meta-
la. Medjutim, ¢ak i kada elektron napusti atom u kristalu, on se pod dejstvom primenjenog
elektricnog polja ne krele slobodno veé je podvrgnut uticaju kristalnog polja. Ovaj uticaj se
moze usrednjeno uzeti u obzir uvodjenjem efektivne mase kvazislobodnih nosilaca naelektrisanja
[1,4-7]. Takodje, zbog specificnosti kretanja elektrona u kristalnom polju, anomalnog ponasanja
kvazislobodnih elektrona na krajevima valentne zone, uvodi se pojam kvazislobodnih nosilaca
naelektrisanja - $upljina.

2.1 Model kvazislobodnih elektrona

Veliki broj vaznih fizickih osobina mogu se razumeti polazeci od klasi¢nog modela slobodnih
elektrona, po kome se najslabije vezani elektroni atoma kreéu slobodno po zapremini metala.
Valentni elektroni postaju provodnici elektriciteta i nazivaju se provodni elektroni. Sile izmedju
provodnih elektrona i jona se zanemaruju, tj. smatra se da se provodni elektroni mogu kretati
svuda u unutrasnjosti uzorka. Ukupna energija je jednaka kinetickoj, $to znaci da se poten-
cijalna ne uzima u obzir {1,4-6]. Klasi¢na teorija je imala nekoliko uspeha, ali i nedostataka.
U uspehe spadaju izvodjenje Omovog zakona (] = O'E) i izvodjenje veze izmedju elektri¢ne i
toplotne provodnosti. Medjutim, totalni neuspeh je doZivela u objasnjenju toplotnog kapaciteta
i paramagnetne susceptibilnosti provodaih elektrona. Zatim, pomoéu klasiéne teorije ne moze
da se objasni postojanje dugog slobodnog puta elektrona. Pomenute pojave uspesno se opisuju
pomoéu modela kvazislobodnih elektrona.

2.1.1 Energetske zone

Nalazenje egzaktne kvantitativne teorije predstavlja vazan, ali do sada nereSen problem
teorije ¢vrstog stanja. Zato se pribegava odredjenim aproksimacijama, od kojih je jedna aproksi-
macija kvazislobodnih elektrona u kristalu. Tu se u nultoj aproksimaciji elektron posmatra kao
slobodan, dok se periodiéno kristalno polje tretira kao perturbacija (odnosno kao malo narusenje
nulte energije).

Dozvoljene vrednosti energije slobodnog elektrona se protezu neprekidno od nula do besko-
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nacno: ) -
hek 2
p__2 , p=hk, k= TW , (2.1)

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

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

T 2m.  2m.

. . . 2
kubne resetke (d = a, gde je a - parametar resetke) dobija se iz Bragovog zakona A = = ovo

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

2
k:-;:fg, n=41,42, ... (2.2)
U okolini zabranjenih vrednosti £ = +—, £— , ... zavisnost energije od talasnog vektora
a

a
E(k) odstupa od paraboli¢nog oblika i dolazi do formiranja zabranjenih zona AE; , AE,, ...
Oblasti vrednosti talasnog vektora k pri kojima se energija elektrona E menja neprekidno,
a na granicama dozivljava prekid, nazivaju se Briluenovim zonama.
. . T, W . . .
Oblast u k-prostoru izmedju —— i 4+— se naziva prvom Briluenovom zonom. Zbog peri-
a a
odi¢nosti kristala fizicki su neekvivalentne samo tacke reciprotnog k-prostora koje pripadaju
prvoj Briluenovoj zoni, dok su fizicki ekvivalentne sve vrednosti talasnog vektora Eik koje se
razlikuju za vektor translacije recipro¢ne resetke Kk =k : + K, gde k pripada prvoj Brilue-
novoj zoni. U jednodimenzionom slucaju intenzitet vektora K je celobrOJni umnozak intenziteta
primitivnog vektora recipro¢ne resetke [1,4-6}, pa se stanja elektrona sa vrednostima talasnog
. . e 2 s
vektora inteziteta k i talasnih vektora inteziteta &' (k' = k + n=l , n=0,+1,%2,...) fizicki ne
a
razlikuju. To daje moguénost da se sve Briluenove zone svedu na prvu zonu.
Za kristal konaénih dimenzija Born-Karmanovi cikliéni uslovi [1,4-7] daju diskretne? vred-
nosti kvazitalasnog vektora unutar prve Briluenove zone:
21 n; )
m:;;ﬁ, i=1,2,3, (2.3)
gde je n; ceo broj. U svakoj dozvoljenoj zoni postoji N energetskih nivoa (N-broj atoma u
kristalu) koji odgovaraju vrednostima kvazitalasnog vektora u prvoj Briluenovoj zoni:
2T ny

N
k:'aﬁz ,ni-O, il, :{22,:{:—5‘, (24)

. 27 .
rasporedjenih ravnomerno sa medjusobnim razmakom Ak = Vo' Na svakom od N nivoa mogu
a

se nalaziti po 2 elektrona sa suprotno orijentisanim spinovima - u zoni kristala moze biti najvise

2N elektrona.
Sirina dozvoljene zone se moze proceniti pomoéu Hajzenbergove relacije neodredjenosti:

AEAt ~ . (2.5)

1U slucaju kristala dovoljno velikih razmera moze se smatrati da je k; kvazineprekidno [1].
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U izolovanom atomu srednje vreme Zivota elektrona u pobudjenom stanju je 7 ~ 10785 §to za
§irinu energetskih nivoa daje AE ~ 10=7 eV.

U toku obrazovanja tvistog tela elektroni se kolektiviziraju prolazeéi kroz potencijalne bar-
ijere tunel efektom. Prozratnost pravougaone barijere® se procenjuje kao [1]:

2d
D = exp (_f 2me(Ug — E)) , (2.6)

gde su: Up — [ - visina barijere koja je za valentne elektrone reda veli¢ine energije jonizacije
atoma (~ 10 eV), d - sirina barijere koja je srazmerna periodu kristalne regetke (~ 10710 m).
Ako se brzina elektrona u atomu proceni kao

2k h2n2/3
= = [~ 1052 (2.7)
Me m2 5

to za jednu sekundu elektron udari - puta u barijeru (! ~ 1071° m - §irina potencijalne jame),

pa je uestanost prolaska kroz barijeru:
0] 2d
f=1D=7ex (-7 2me(Uo — E)) . (2.8)

Srednje vreme pripadanja elektrona datom atomu je

T = % = éexp <%d\/2’lne(U0 - E)) ~ 10_155 ) (29)

tako da se za §irinu dozvoljenih zona dobija

h
AE ~ =~ 1eV . (2.10)
T

Sirina unutrasnjih dozvoljenih zona je manja od Sirine spoljasnjih dozvoljenih zona zbog
naglog skoka visine potencijalne barijere. Na osnovu $irine dozvoljene zone moze se proceniti
rastojanje izmedju susednih energetskih nivoa u njoj. U svakoj zoni postoji N nivoa (N =
10?2cm™3) tako da je rastojanje izmedju susednih energetskih nivoa u dozvoljenoj zoni reda
velicine 10722 eV po cm® materijala.

Sirina zabranjenih zona je reda veli¢ine dozvoljenih zona. Posto vise energetske zone imaju
veéu Sirinu od nizih, rastojanje izmedju njih je manje, dok je za niZe zone situacija obrnuta.
Energija koju elektroni sti¢u pod dejstvom spoljasnjeg izvora struje je reda velic¢ine 1071° eV
tako da oni veoma lako mogu ostvariti unutarzonske prelaze. Potrebne energije za medjuzonske
prelaze su reda velicine nekoliko eV, koje se mogu ostvariti tek pri izuzetno velikoj razlici po-
tencijala (U = 10 kV). Dakle, pri dejstvu spoljasnjih Cinilaca premestaju se elektroni unutar
dozvoljene zone ili oni koji steknu dovoljno energije za medjuzonske prelaze iz valentne u dozvo-
ljenu provodnu zonu.

Prema veli¢ini energetskog procepa, materijali se dele na provodne i na neprovodne [1,6].

Provodni materijali imaju nezauzete energetske nivoe koji leze neposredno iznad zauzetih
valentnih nivoa. Postoje dve vrste provodnika:

¢ Provodnici prve vrste - kod kojih je valentna zona do pola popunjena.

e Provodnici druge vrste - kod kojih dolazi do prekrivanja valentne i provodne zone.

Neprovodni materijali su oni kod kojih je valentna zona u potpunosti popunjena. Prema
veli¢ini energetskog procepa oni se dele na:
o Dielektrike - kod kojih je Sirina energetskog procepa veca od 3.5 eV.

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

5Relativni odnos propustenog i upadnog elektronskog fluksa.
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2.1.2 Brzina, ubrzanje i efektivna masa

Kako kvazislobodni elektroni u metalu ¢ine degenerisan gas, odnosno, podvrgavaju se kvant-
noj Fermi-Dirakovoj statistici, potrebno je napustiti klasi¢nu predstavu elektrona kao Zestice i
posmatrati njegovu dualnu (Cesti¢no-talasnu) kvantnomehanicku prirodu [1,3-7].

Pogodan nacin prikazivanja elektrona je u vidu talasnog paketa gde je ¢esti¢ni aspekt elek-
trona izraZzen njegovom lokalizacijom u intervalu gde je rezultujuéa amplituda talasnog paketa
razli¢ita od nule. Srednja brzina elektrona je odredjena grupnom brzinom talasnog paketa:

dv dw

T I 7= %VE(E). (2.11)

Sa druge strane, brzina prirataja energije elektrona, pod dejstvom neke spoljasnje sile I, u
kristalu je jednaka:
dE =

- =r, (2.12)

pa se na osnovu toga dobija izraz za ubrzanje elektrona:

— —

pe B0 (10E) 1D T -
Tdt  dt\hgk/) K 9kok = m*’ (2.13)
1
gde veli¢ina poey predstavlja tenzor reciproéne efektivne mase:
1 ) 1 92E(k)
==—=-; o f=z,9,2. 2.14
(m* s B2 Ok Y (2.14)

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

~ kg <X a=2z,9,z2. (2.15)

a a ,

Za ovakvu resetku tenzor reciprocne efektivne mase je simetri¢an i ima medjusobno jednake

dijagonalne komponente. Ukoliko se ta osobina tenzora primeni na izraz (2.13), odnosno (2.1),

dobija se zakon disperzije istog oblika kao i kod slobodnog elektrona, ali sa efektivnom masom

m*:

. h2k2

E(k) = Cymet

Smisao uvodjenja efektivne mase sastoji se u tome da se sloZeni zakoni kretanja u kristalu mogu

formalno svesti na zakone klasi¢ne fizike. Znadi, posredstvom efektivne mase je uratunato rezul-
tujuce dejstvo periodiénog elektricnog polja kristalne reéetke na jedan kvazislobodan elektron.

Zavisno od zakrivljenosti energetske povrsine, efektivna masa moze da bude negativna ili po-
zitivna (§to odgovara elektronima ili 3upljinama, respektivno). Ubrzanje nosioca naelektrisanja
u kristalnoj resetki odredjeno je, ne slobodnom elektronskom masom, ve¢ skupom velicina (2.14)
koje se menjaju pomeranjem elektronskog stanja u prostoru talasnog vektora. Efektivna masa
elementarnih nosioca naelektrisanja je pozitivna oko sredine, a negativna pri kraju redukovanog
podrudja.

Ove anomalne oblasti (m* < 0) mogu da se objasne posmatrajuci kretanje elektrona pod dej-
stvom konstantnog spoljasnjeg elektri¢nog polja E. Ako je pre ukljucenja polja E njegova ener-
gija bila jednaka nuli (tj. nalazi se u centru Briluenove zone), posle prikljucenja E, na elektron
pocinje da deluje konstantna sila —eE, pa kvaziimpuls elektrona linearno raste sa vremenom.

(2.16)
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Svaki put kada elektron dostigne granicu Briluenove zone k = +4m/a njegov kvaziimpuls se
skokovito menja u suprotni (k = —7/a). Takvu skokovitu promenu doZivljava i brzina elektrona:
pozitivnim vrednostima brzine odgovara kretanje elektrona u pravcu delovanja sile, a negativnim
nasuprot delovanju te sile. Dakle, kretanje elektrona u kristalu ima oscilatorni karakter. Oblasti
negativne mase odgovaraju situaciji da se elektron usporava iako na njega deluje spoljasnja sila
sa teZznjom da mu poveéa brzinu (k' < k < m/a), odnosno ubrzava iako spoljasnja sila tezi da
mu smanji brzinu (-7/a < k < —k’). Medjutim, u toj oblasti faznog E—prostora negativno
naelektrisani elektron negativne mase, moze da se tretira kao pozitivno naelektrisana Eestica
pozitivne mase - Supljina koja se krece u skladu sa delovanjem polja. +eE. Prema tome, vidi se da
se stanje u zoni moZe opisati prisustvom kvazicestice koja poseduje istu kolicinu naelektrisanja
kao i elektron, samo suprotnog predznaka. Tim kvaziesticama pripisani su talasni vektori
nezauzetih kvantnih stanja, pa se nazivaju Supljinama. Njihov smer kretanja u spoljasnjem
polju je suprotan od smera kretanja elektrona. Promena predznaka naclektrisanja ne uti¢e na
izraz za ubrzanje ako se istovremeno promeni i predznak efektivne mase. Kako je masa elektrona
pri vrthu zone negativna, efektivna masa Supljina je pozitivna. Zna&i, §upljine su kvazicestice
pozitivnog naelektrisanja i pozitivne mase. Dakle, kretanje elekftrona na krajevima zona moze
da se posmatra i kao kretanje pozitivno naelektrisanih $upljina [1,6].

2.1.3 Statistika kvazislobodnih nosilaca

Raspodela elektrona u kristalu po energijama, pri nekoj temperaturi T, pokorava se Fermi-
Dirakovoj statistici [1,6]:
1
Fl= —— .
fe(E) = (2.17)
gde f.(E)- predstavlja verovatnotu da je energetski nivo sa energijom [ zauzet. Popunjavanje
nivoa vrsi se prema Paulijevom principu. Kao posledica toga pri nultoj temeperaturi svi nivoi do
nekog odredjenog su popunjeni sa po 2 elektrona, a svi nivoi iznad pomenutog su prazni. Najvisi
popunjen nivo pri T' = 0 se naziva Fermijev nivo, a energija koja odgovara tom nivou naziva
se Fermijeva energija Er. Svi nivoi visi od Fermijevog su prazni, tako da funkcija raspodele na
apsolutnoj nuli, ima vrednost:
f(E):{l E < Ep LE)T
€ 0 E > Efp

Shika 2.1: Fermijeva funkcija
priT=0iT#0

Temperatura pridruzena Fermijevoj energiji naziva se temperatura degeneracije. Elektronski
gas je degenerisan u podruéju gde vazi : T < Tr. Sa porastom temperature jedan deo elektrona
se pobudi i prelazi na viSe energetske nivoe. Verovatnoca nalazenja elektrona na nizim nivoima
E < Er se smanji, ali se za isto toliko poveca verovatnoca nalazenja elektrona na visim nivoima
E > Ep. Granica popunjenosti se rasplinjava za veli¢inu k,T (slika 2.1). Za sve temperature

iznad apsolutne nule uvek vazi f(Er) = 7"

Verovatnoéa nalaZenja supljina na nekom energetskom nivou jednaka je verovatnoci ne-
nalazenja elektrona na tom nivou: f, =1 — fe.

Pri vrlo visokoj temperaturi Fermi-Dirakova statistika prelazi u Bolcmanovu, i elektronski
(supljinski) gas se ponada kao klasican gas.
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2.2 Spektri i stanja elektrona u neograni¢enim kristalima

Ovde su razmotrena neka svojstva elektronskog podsistema idealnog beskonagnog kristala
sa primitivnom kubnom re$etkom, kao i kristala koji se sastoji od dve podresetke (kristal tipa
NaCl). Polazi se od hamiltonijana kvazislobodnih elektrona [5,7] koji u konfiguracionom pros-
toru i harmonijskoj aproksimaciji ima. oblik:

H=7) Azafaz—) W, sata, 5, (2.18)
i

7,

gde su aj{ i az operatori kreacije i anihilacije elektrona na ¢voru kristalne reSetke 7i. Veli¢ina Ay

predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na ¢voru resetke 7, a W 245 st matricni elementi
elektronskog transfera izmedju susednih ¢vorova reSetke. Ovde je pretpostavljeno da je broj
elektrona po atomu relativno mali (jedan elektron po atomu) tako da se Kulonova interak-
cija elektrona moze zanemariti. U tom slutaju, lako se pokazuje da je hamiltonijan (2.18)
ekvivalentan hamiltonijanu elektronskog gasa u aproksimaciji efektivne mase [1,4,5]:

n h2k?
H=) Bpafap, Ep=g—0. (2.19)
k
Hamiltonijan (2.18) napisan u harmonijskoj i aproksimaciji najblizih suseda ima oblik:
H = Z A"znynza;tznyn,anxnynz - Z art-nynz [Wg; (an1+1,nynz + anz_l,nynz) +
NzNyny Ngnynz
+ I/Vy (anmny+1,n, + anxny—l,nz) + ‘/Vz ((annynz+1 + anrnynz_l)] . (220)

Svojstva posmatranog elektronskog sistema analiziraju se pomoéu antikomutatorske Grinove
funkcije [7-12]
Gan(t) = 0(t) ({aa(t) , af(0)}), (2.21)

koja zadovoljava jednacinu kretanja (videti Dodatak 5.1):

L d .
ih — Gaa(t) = ih bgm 6(1) + O(1) ({las, H], af ). (2.22)
Za izratunavanje komutatora {az, H] koriste se standardne fermionske komutatorske relacije:
{a'ﬁa (Z;%} = 67'1'7‘7’1, ) {a"r'ia aﬁi} = {a;}{—, a;%} =0 , (223)

tako da jednalina kretanja dobija sledeci oblik:
ih Zld—t Gim(t) = ih bzm 6(1) + AaGrm(t) —
— [ We (Gratimgnesi®) + Gratmynain () + Wy (Grangrimen() + (2:24)
+ Grangtmait () + We (Granynit12 (@) + Cranyna-12(0))] -

Posto se radi o beskonatnoj translaciono invarijantnoj strukturi, moguce je izvrsiti potpuni
vremensko-prostorni Furije-transform Grinovih funkcija, Kronekerovih simbola i delta funkcije:

+oo s
Gam(t) = %Z / dw Gr(w) pik(A=m)—iwt (2.25)
» J—00
1 z 1
bt = —]\7%: etk(i-m) | 6(t) = o / dw e, (2.26)

gde je N = NN, N, - ukupan broj elektrona u kristalu.
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2.2.1 Kiristal sa primitivnom kubnom resetkom

U ovom slucaju uzimamo da je Ay = A i W, = W, = W, = W pa se nakon zamene
Furije-transformacija (2.25) i (2.26) u jednacinu kretanja (2.24) dobija:

[hw — A + 2W (cos ak; + cos aky + cos ak,)] Gp(w) = ;—h ,
T
odakle dalje sledi:
1 1 ih 1
GE(w)_ﬁw—wE ~oor E'—EE’
gde
Ep =hwp = A~ 2W (cos ak, + cosak, + cos ak,) (2.27)

predstavlja zakon disperzije vezanih elektrona [5,8-11]. Zakon disperzije slabo vezanih elektrona
(degenerisan elektronski gas), kada je A = 6W, ima oblik:

Ep = 4W (sin2 ﬁgf- + sin? “Tky + sin? “S) . (2.28)
odnosno:
Er = : = Fik +Gi, . (2.29)
4w ey T
Fhgky = sin? a—];x— + sin? ggi ; Gy, = sin? (l;”z

2.2.2 Kiristalna struktura sa dve podresetke

U kristalnoj strukturi sa dve podreSetke uvode se sledeée smene: Az — A, i Aﬁ+X — Ay
(a i b su dve razlicite vrste atoma od kojih je izgradjena kristalna resetka). Jednacina kretanja
za Grinove funkcije (2.24) se deli na dve jednatine kretanja za dve Grinove funkcije, koje posle
Furije-transformacija (2.25) i (2.26) dobijaju oblik (videti Dodatak 5.2, za kristalni lanac -
jednodimenzioni slu¢aj):
ih
hwGHw) = 7 + AGE(w) — 2G’%(w)(Wx cos azky + Wy cos ayky + W, cosa k) (2.30)
b
hwG%(w) = %;r— + AbG%(w) = 2GHw)(W; cos agky + Wy cos ayky + W, cos a,k;) (2.31)
Zakon disperzije elektrona za beskonacni kristal sa dve podresetke dobija se nalazenjem
polova Grinovih funkcija u (w, k) prostoru [12]. Kako se resenja gornjeg sistema jednacina mogu

napisati kao —G, gde su Dg determinanta promenljive, a D determinanta sistema, uslov za

nalazenje polova Grinovih funkcija se svodi na izrac¢unavanje nula determinante gornjeg sistema
jednadina:

B — A 2(Wy cos agks+
YT +W, cos ayky + W, cosa, k)
D= AW, k =0 (2.32)
(Wy cos agk,+ hwo — A

+ W,y cosayky + W, cos ask;)

Razvijeni oblik determinante (uz smenu I = hw) je:

2
E? — E(Ag + Ap) + AgAy — 4 ( Z W, cos ai/c,-) =0 (2.33)

i=x,y,z



Renata Feher: FElektroni u filmu sa dve podresetke, diplomski rad 12

Resavanjem kvadratne jednacine, se dobija:

2
AN 1 >
E= —-——2— + 5 (Aa — Ab)2 + 16 <; W; cos a; k; (2.34)
_ Ay . . :
Uvodjenjem novog parametra 6 = A zakon disperzije postaje:
A, 1 g ’
E=(1+ 9)7 + 5 (1- 0)2A2 + 16 (; W, cos aiki) . (2.35)

Eant

v

ke, tn/a]

(godm

Slika 2.2: Zakon disperzije elektrona kristala tipa NaCl

Na slici 2.2 predstavljen je zakon disperzije elektrona u beskona¢nom kristalu sa dve pod-
refetke za k; = ky, = 0, A, = 6W i § = 0.5, pri ¢emu je uzeto da je Wy, = W, = W, =
W. Energetska zona kristalne strukture sa dve podresetke je kontinualna, kao kod kristala
sa primitivnom kubnom resetkom, ali se cepa na dve podzone dozvoljenih elektronskih stanja,

. s s .. w
medjusobno razdvojene zabranjenom zonom. Karakteristi¢ne redukovane energije (€ = W) za

ovaj sistem izralunate su iz jednacine (2.35) uzimajuéi ky = ky = 0i k, = 0 22 Eqim i Egumr, kao 1
k, =mza &y i Egm. Na taj nacin se dobija:

Eam = —1.68; & =2.00; &g =7.00; Egp = 10.68, (2.36)

gde su &(4/4)m minimalne i £4/4)ps maksimalne redukovane energije donje d i gornje g dozvoljene
energetske zone. Stoga je Sirina zabranjene energetske zone:

Er = Egm — Eqm = 5.00 . (2.37)
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3 Elektroni u tankim filmovima

Primenjujudi isti metod i postupak izraéunavanja kao kod neograniCenih kristalnih sistema
ovde (e biti izracunat zakon disperzije u kristalnim film-strukturama. Za razliku od idealnih
beskonacnih struktura, realni kristali ne poseduju osobinu translacione invarijantnosti. Posto-
Janje izvesnih grani¢nih uslova, jedan je od uzroka narugenja simetrije [2,3]. Sistemi koji imaju
dve paralelne granicne povriine nazivaju se filmovima. Posmatra se idealni tanki film kubne
kristalne strukture, natinjen na substratu nekim tehnic¢ko-tehnologkim postupkom (naparava-
njem, spaterovanjem i sl.). Pojam idealni film koristi se u smislu nenarusenja kristalne strukture
(bez prisustva defekata, primesa i sl.), a ne u smislu prostorne neogranicenosti.

3.1 Kristalna film-struktura sa primitivnhom kubnom resetkom

Hamiltonijan vezanih elektrona u tankim kristalnim filmovima mozemo formirati polazeéi od
»balkovskog” hamiltonijana (2.18), odnosno (2.20), koji u aproksimaciji najblizih suseda ima
razvijeni oblik [8-11]:

—_ + +
H = Z A":”ynzanxnynz a’nxnynz - Z an:ny’nz X
NgNyNny NgpNyn,
X (Wn:nynz§ nz“!"lynynz an.r+1ynynz + anny'nz; nx—lynynz a’nm_lynynz+ (31)
+ VVnInynz;nIny+l,nz anxny-}-l,n, + annynz;nzny—l,nz (Lnxny—l,nz +
+

annynz;nznyn,—{—l Ongnyn,+1 + annynz;n,nynz—l an;;nynz—l) .

Posto su granicne povrdine filma uzete normalno na z - pravac, indeks sloja n, u (3.1) - uzima
vrednosti n, = 0,1,2, ..., N, , gde je N, € [2, 20] kod ultratankih filmova. Indeksi n, i
ny, koji odredjuju polozaj atoma u svakom sloju, mogu imati proizvoljne celobrojne vrednosti
(prakti¢no, od —oo, do +00).

Razmatra¢emo analiticki resiv slucaj koji odgovara film-strukturi koja je ,isecena” iz besko-
naéne. Zbog postojanja granica filma uzeéemo da je energija elektrona oblika [8]:

Anxnynz =0 2za n,<0in,>N,, (3.2)
Anxnyn, =A 3 0 S nz S Nz ) )
a matri¢ni elementi elektronskog preskoka sa sloja na sloj su:

Wienyomangn, = 0 za n, <0,

annyN,;nznynz =0 za n, >N, P (33)
annynz;nxny,nz—i-l =W za 0 < n, S Nz -1 3
Wn,nynz;n,ny,nz——l =W za 1<n,<N, ’

pri ¢emu je za svaki sloj,
annynz;nx:tl,nynz = annynz;nxny:}:l,nz =W ) (34)

gde je W - konstanta elektronskog transfera idealnog kristala. Elektronski hamiltonijan tankih
kristalnih filmova mozemo sada napisati u obliku:

H=H,+H,,
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gde se H, odnosi na unutrasnjost filma i ima isti oblik kao hamiltonijan beskonacnog kristala,
dok Hj, izrazava uticaj prisustva granica film-strukture:

N;-1
—_ +
Hz - Z Z amzmymz [ A amzmymz -W (amz+lymymz + a’mx~1,mymz+

MMy my=1

+ Amgamy+1,my + Amgmy—1,m, + Amemym ,+1 + amxmymz—l) ] ;

I{P = Z {a:zzmyo [A Amzmy0 — w amrmyl] + (35)

MMy
. [

+ amzmyNz A am;myN, -w amxmyNz—l] -

+
- I/Vamxmy() (amz+1,n1y0 + amx—l,myo + Cmamy+1,0 + amzmy—‘l,O) -

+
- Wam;myNz (amx+1ymyNz + am:——l,myNz + amxmy+1,Nz + am;my—l,Nz)} .

3.1.1 Jednacine kretanja

Pomoctu tako prethodno definisanog hamiltonijana, najpre éemo izracunati jednocesti¢ne an-
tikomutatorske Grinove funkcije:

annynz;mxmymz(t) = @(t) ( {a’nznynz(t)’ a:;,mymz(()) } ) (3.6)

koje odredjuju ravnotezna svojstva elektrona u tankim kristalnim filmovima (videti Dodatak
5.1).

Elektronske Grinove funkcije se mogu izracunati mikroteorijskom procedurom na sli¢an nacin
kao Sto je uradjeno u prethodnoj glavi, s tim §to se ovde zbog ogranitenosti strukture uvodi
delimi¢na prostorna Furije transformacija®:

1
NN,

annynz;rﬁ(t): Z /dw ei[k”a’(n'—’_mx)_’_kyay("y"my)] e—ith"z;mz(ka’k‘!/;w) (37)

Y koky

—00

1 .
571 m.On m 5n m = 5 ilkzaz(nz—ma)+kyay(ny—my)] )

Mz VNyMy VN m; NzNy & e
xRy

Nymz 9

(gde je: n, = 0,1,2,..N, i a; = ay = a), te zamenom gornjih transformacija u jednacinu
kretanja (2.24) dobija se sistem jednagina [8-11]:
0Go+G1 = Ky
Go+eGi1+ Gy = Ky
Gi+eGa+Gs = Ky

an—l +0 G’nz + an+1 = K:nz (38)
GN,-3+0GN,—2+GN,-1 = Kn,-2

GN,—2+0GN,-1+GNn, = Kn,-1
GNz—l + % GNz = ,CNZ ’

®Prostorna Furije-transformacija mora biti delimi¢na (nenyn,) — (kg ky,m,) jer je posmatrani sistem
ograni¢en duz z-pravca.
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gde su uvedene oznake:

A
0= h% W + 2 (cos ak, + cosaky) ; (3.9)
th

= ngz,m
= 2rW o

an;mz(kkay§w) =Gh,; Ka

(indeks m, je ,parazitski” - videti Dodatak 5.1, pa je ovde izbagen).

Ovaj sistem diferencnih algebarskih jednatina sadrzi N, + 1 nepoznatih Grinovih funkcija:
Go, G1, G2, . .., Gn,. Na osnovu opstih algebarskih stavova, jasno je da se nepoznate mogu
izraziti kao:

Dy,
Gn, = z

= ) 3.10
DN, 41 (3.10)

gde D,, predstavlja odgovarajucu ,zamensku” determinantu, a Dy, 41 - determinantu sistema.

U cilju osnovnog zadatka ovog istrazivanja, a to je odredjivanje elektronskih energija, pot-
rebni su nam polovi Grinovih funkcija (videti Dodatak 5.1), koji se dobijaju kada iste teze
beskonaénosti, §to zna¢i da mora biti:

Dn,41=0. (3.11)
Dp,+1(0) predstavlja determinantu sistema i moze da se napise u razvijenom obliku:
Dn,+1(0) = 0*Cn,-1 = 20CnN, 2 + CN, -3 , (3.12)
gde je Cy, karakteristiéni Cebigevljev polinom druge vrste (videti Dodatak 5.3).
3.1.2 Zakon disperzije

Uporedjujuéi gornju determinantu sa Cebisevljevim polinomima vidi se da je:

sin(N, 4 2)¢

= = =2 . A

Dn,+1(e) = Cn.41({) e @=2eos( (3.13)

Iz uslova (3.11), tj. za Cn,4+1 = 0, dobija se:

m

=g B=L23 Nt L (3.14)

Na osnovu ovoga i jednacine (3.9) nalazimo:
hw,=A—-2W (cosak, + cosaky — cos(,) , (3.15)

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

() == C oy =1,2,3, ..., N, +1. 3.16
) =Tt v=123 + (3.16)

Zamenom ovih relacija u (3.14) i uzimajuéi u obzir da je Ep(v) = hw, i A = 6W, sledi:

Ex(V) = Frgky + Gra(v) 5 (3.17)
Ex(v) . o ak . o ak .o ak,(v)
_ g\ _ w2 ORg 2 ORy _ain2
&) = Ak Fryk, = sin < 4+ sin 5 Gk, (v) = sin 5

Izraz (3.17) predstavlja zakon disperzije slabo vezanih elektrona u filmu (graficki je prikazan na

slici 8.1) i ima istu formu kao izraz (2.29) dobijen za idealne neogranicene strukture, s razlikpm ~ -~
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§to je tamo k, prakti¢no kontinualno promenljivo (u intervalu [0,7/a])” kao §to su k; i ky, a
ovde je diskretno - dato izrazom (3.16).
Pored toga, uotava se da je:

: . . T 1
kmt'n, = kmln — 0 ; kmzn - — .
i v i a,Nz+2>0’ (3.18)
posto je u pitanju tanak film, odnosno: N, < (Ng, Ny) i:
T T N+ 1
k;naa: — k;nax = 2. gmer . D + Ll (319)

a’ T a4 N,+2 a

Izmedju minimalne i maksimalne vrednosti za k., pa prema tome i za &, postoji jo§ N, — 1-a
diskretna vrednost.

o 1 2

Slika 3.1: Zakon disperzije elektrona u filmu sa primitivnom kubnom refetkom

Na slici je predstavljen energetski spektar elektrona u petoslojnom kristalnom filmu sa pri-
mitivnom kubnom resetkom. Vidi se da je energetska zona u kristalnom filmu izrazito diskretna
(broj diskretnih energetskih stanja je jednak broju slojeva filma) i uZa od energetske zone
beskonacnog kristala (koja je predstavljena isprekidanim linijama). U skladu sa tim, dolaz-
imo do zakljucka da elektronski spektar u tankom filmu poseduje dva energetska gepa, donji [ i
gornji h:

— omin min 1 7(' : — gmaz gmer = p
l:gf _gb = Z Nz+2 = b - f = (320)

(indeks f oznaéava film, a b beskonatnu strukturu). Vidi se da veli¢ine gepova naglo opadaju
sa debljinom filma (kvadratna zavisnost). To znaéi da je njihova prakti¢na egzistencija vezana
samo za ultratanke (nano) strukture.

"Posmatramo samo ,desnu” polovinu spektra (k; > 0, 7 = z,¥, 2) znajudi da je on ogledalski simetri¢an.
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3.2 Kristalna film-struktura sa dve podresetke

Na osnovu prethodnog modela filma formiran je model kristalne film-strukture sa dve podre-
setke - tipa NaCl. Sliénim postupkom izratunavanja kao za odgovarajuéu beskonaénu kristalnu
strukturu, ali uz primenu graniénih uslova iz prethodnog poglavlja dobijen je zakon disperzije
elektrona u filmu sa dve podregetke.

3.2.1 Model filma sa dve podresetke

Kao i u prethodnom slu¢aju, narusenje translacione simetrije duZ jednog privilegovanog
pravca se uvodi preko indeksa 7, koji moze poprimati vrednosti n: = 0,1,2, ... N, gde
N, € [2,20]. Dimenzije filma su takve da je on u XY ravnima beskonacan, a u z pravcima ima
konacnu debljinu (L). Znaéi da ovaj film poseduje dve beskonaéne grani¢ne povriine paralelne
XY ravnimaitoza: 2 =012 = L (slika 3.2).

Z 4

LL .. A, A,
w n=
w n.=N_-1
w n=N-2

.................................

e i T i

w n.=2
w n=1 .
0 n.=0 XY

Slika 3.2: Presek modela kristalne film-strukture tipa NaCl

Na ovoj slici je Sematski prikazan model kristalne film-strukture sa dve podresetke. Velicina
A, predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na ¢voru vrste a - beli krugovi, dok je Ay ener-
gija elektrona na ¢voru vrste b - crni krugovi. U skladu sa ovim modelom moZemo napisati

hamiltonijan posmatrane strukture:

N,
H = Z Z a’;tlzmymz [Aﬂ'/b amzmymz - WI (a‘mz-l—l,mymz + am;—l,mym,) -

MMy m,=0

- Wy (f’/mxmy—i-l,mz + am;my—l,mz) -W, (amzmymz+l + amzmymz—l) ] . (3'21)
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3.2.2 Jednacine kretanja

Za dobijanje jednalina kretanja filma sa dve podreSetke primenjuje se ista procedura izra-
¢unavanja kao kod beskonatnog kristala sa dve podresetke, ali se uvode grani¢ni uslovi koji su
dati za prethodno posmatrani film, kao i delimi¢na prostorna I'urije-transformacija (3.7). Nakon
delimi¢ne prostorne Furije-transformacije dobijaju se dva sistema jednatina za 2(N, + 1) nepoz-
natih Grinovih funkcija. Prvi set nepoznatih Grinovih funkcija (G, G8,G%,GS, ...,G}‘VZ_I,G?VZ)
odgovara nizu atoma kod kojeg je atom mase M, na mestu n, = 0, dok drugi set nepoznatih
Grinovih funkcija (G§,G$, G5, GS, ..., Gy _1,G%.) odgovara nizu atoma sa atomom mase Mj na
mestu n, = 0.

Prvi set jednacina se dobija u sledeéem obliku:

h
hoGlm, = 5= 8m, + BaGm, = Wolh,, —
- Q(WTGg;mz cos azk; + Wng;mZ cos ayk,)
Zh O a (]
hwG?;mz = ﬁéll);mz + AbG(l;mz - WZ(GO;mz - 2;mz) -

- 2AWiGl.y, cosagky + Wy GY,,, cosayky)

zh . . a. .
= =& + AGG - VVZ(G’gj—l;mz + ng—{-l;mz) -

or 2iima 2jimz
- Qng;m,(VVx cos azky + Wy cosayky)
ih . .
hGligtm, = 2—7rﬁgj+1;mz + DvGYs1ms — Wa(Gjim, + GSj4aim,) =
= 2G%115m,(Wx cos agky + Wy cos ayky) (3.22)

hwG

a .
27m2

hwGa z—l;mz - ;—Wa?\’z_l;mz + AG’G(]IVZ—I;"LZ - IVZ(Gb z"2§mz + Gl;vz;mz) -
- 2G11)Vz—1;mz(Wx cos azky + Wy Cos ayky)
b
hwGlj’vz;mz = ;_ﬂ&]bvz;mz + AbG?Vz;m, ~ WG 1im, —

- ZG?Vz;mz(VV-’E cos azky + Wy cosayky)

Drugi set jednatina je ekvivalentan prvom. Pri tome se moraju uvesti smene a = b. Opéti
oblik im je onda:

th . .
hng7’mz = 2_7r(5l2>Jamz + Angj?mz - WZ(GQj—l;mz + G2j+1;'mz) -
- 2ng;mz(W1: cos agky + Wy cos ayky)
th . ’
hWng-i'l;mz - gégj.{.l;mz + AﬂG?j-}-l;mz - WZ(ng;mz + ng+2;m;) - (323)

- 2ng+1;mz(Wa: cos azk; + Wy Ccos ayky)

Uvodeéi sledeée skratene oznake:

hw A, R= QWE cos azky + Wy cosayky

T e ; 3.24
w, w,’ W, ( )

Q:

. a/b
—pp Ba . gafb _ h Gnims Ap
S=ot (=0 Kl = o0 =5~ A,
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sistemi jednacina (3.22) i (3.23) se mogu napisati u znatno konciznijoj formi.
Tako da se dobija sledeéi sistem Jjednagina za prvi set nepoznatih Grinovih funkcija:

0GGm, + G, + BGh, = K2

O;m
b b b
G2J'—l;mz + QGgJ;mz + G2J‘+l;mz + RGZj;mz = ’ng;mz (3'25)
b b
gj;mz + SG2J+lymz + Gg.]+2ymz + RG%J'*'lymz = ,C2j+1;mz
b b b
GNz—zimz + QG?Vz_l;mz + GNanz + RGNz“1§mz = lc;lvz—l;mz

G?Vz—l;mz + SGIIJVZ;mz + RG(]IVz;mZ = }C?Vz;mz .
Drugi set jednatina ekvivalentan Je prvom, a u opstoj formi izgleda ovako:

a b a a _ b
27—1;m, + SG?j;mz + G2j+l;mz + RG?j;mz - ICZj;mz
b b b -
Goime + €G34 1m, + Grjuzm, + RGYipy, = Kait1m, - (3.26)

U cilju resavanja osnovnog zadatka ovog rada - odredjivanja energija elektrona, potrebno je
nadi polove Grinovih funkcija, ¢iji realni delovi predstavljaju energije elementarnih ekscitacija
sistema. Kako se resenja sistema jednaéina mogu predstaviti u obliku G = Dg/D (gde je D¢
odgovarajuca zamenska determinanta), uslov polova se svodi na D = 0.

Determinanta sistema jednacina (3.25) i (3.26):

o 1 0 .. 0 0 R O 00 0
1§ 1 .. 0 0 0 R 00 0
1 o .0 0 0 0 00 0
0 0 0 e 1 0 0 0 R 0
0 0 0 1 5 0 0 0 0 R
D=1r o 0 00 § 1 0 0 0 (3.27)
0 R 0 00 1 o 00 0
0 0 0 0 0 0 0 o 1 0
0 0 0 R 0 0 0 1 5 1
0 0 0 0 R 0 0 U O

uvodjenjem sledeéih blok-matrica: 7é(N,+1) =R f(N,+1), gde je j(Nz+1) jedini¢na matrica, i

o 1 0 S 1 0
1 5 1 0 1 o1 ... 0
01 o 0 ) 015 ... o0
Divrny = |« + « o Dingny=1| - - - ... . (3.28)
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se moZe napisati u sledeem obliku:
?(NZH) 7?’(Nz+1)

D= N
R(Nz"l"’l) D(Nz+l)

(3.29)

2(N,+1)

Preuredjivanjem sistema jednafina za nepoznate Grinove funkcije, tako da se navedu prvo
jednagine za G° funkcije, a zatim za G® funkcije, determinanta sistema napisana preko blok-
matrica poprima slededi oblik:

-’{1(Nz+1) C:(Nz+1)

) 3.30
Cv.+1) B(nv.+1) (3:30)

Doyn,+1) = t
2(N2+1)

gde su pomoéne matrice: A(Nz+1) =9- j(N,+1) i B(Nz+1) =5 i(N,+1), a é(Nz+1) je matricna
reprezentacija Cebigevljevog polinoma druge vrste reda N, + 1 (videti Dodatak 5.3):

R 1 0 ¢ ---0 0 0 0O
1 R 1.0 --- 0 0 0 O
0o 1 R 1 --- 00 0 O
C(Nz+1)(R) =1 . . ... . (3.31)
0 0 0 O 1 R 1
0 0 0 0 1 R 1
0 0 0 O 0 1 R (N2 +1)

3.2.3 Zakon disperzije

Uslov da je determinanta sistema jednaka nuli moZe se u opstem slucaju rediti samo numericki.
Kao primer, navesce se slutaj § = 0.5 (A = 0.54,) za razne vrednosti debljine (broja slojeva)
filma N, + 1 € [3,10], pri ¢emu je uzeto A, = 6W i W, =W, =W, = W.

Analiza pokazuje da se, kao i u slucaju kristalnog filma sa primitivnom kubnom re$etkom,
javlja konagan broj moguéih frekvencija, tj. energetski spektar elektrona je diskretan. Kao i
kod beskonaéne strukture, ceo spektar se cepa na dve dozvoljene energetske zone razdvojene
zabranjenom zonom, pa je ukupan broj diskretnih stanja 2(N, +1). Sirine dozvoljenih energet-
skih zona su uZe u odnosu na odgovarajuéi masivan uzorak, odnosno u spektru se pojavljuju
energetski gepovi.

Posto energetski gepovi i Sirina zabranjene zone imaju znatan uticaj na fizicke osobine pos-
matranog sistema [6, 8-11], ovde ¢e biti posebno analizirani. U tabeli 3.1 data je ova zavisnost
za 0 = 051k, = k, = 0, pri ¢emu je uzeto da je A, = 6W. Date su redom najniza i najvisa
redukovana energija donje dozvoljene energetske zone (Egm i Eapnr) 1 najniza i najvisa redukovana
energija gornje zone (Egm 1 Egpr), kao i Sirina zabranjene zone (EF), pri Cemu je & = hw/W.

”NZ+1 ! Edpn | Edu I Egm l Eom l Ep J
-1.12 1 151 | 7.49 | 10.12 | 5.98
-1.31 1 1.69 | 7.31 | 10.31 | 5.62
-1.43 1 1.78 | 7.22 | 10.43 | 5.44
-1.49 | 1.84 | 7.16 | 10.49 | 5.32
S1.54 | 1.88 | 7.12 | 10.54 | 5.24
-1.57 |1 1.90 | 7.10 | 10.57 | 5.20
2159 1 1.92 | 7.08 | 10.59 | 5.16
10 -1.6111.93 ¢ 7.07 | 10.61 | 5.14
00 -1.68 | 2.00 | 7.00 | 10.68 | 5.00

NolNeo A LN ] el R | oy L]

Tabela 3.1: Karakteristicne energije u filmu sa dve podresetke



Renata Feher: FElektroni u filmu sa dve podresetke, diplomski rad 21

Koriscenjem podataka iz tabele 3.1, kao i podataka iz izraza (2.36) i (2.37) na slici 3.3 je pred-
stavljena zavisnost veli¢ine energetskih gepova i §irine zabranjene zone od debljine posmatranog
filma.

10 e |

8 " e ‘
\ '.

6

4

2

e s b 4 4 4 4

o
N
o
S
2

Slika 3.3: Zavisnost energetskil gepova i Sirine zabranjene zone od debljine filma

Uocava se, kao i kod filma sa primitivnhom kubnom resetkom, opadanje vrednosti donjeg i
gornjeg energetskog gepa, pri povecanju debljine filma. Fizicki znacaj postojanja donjeg energet-
skog gepa je u definisanju energije osnovnog stanja posmatranog sistema. Naime, za veli¢inu tog
gepa se energija osnovnog stanja sistema kvazislobodnih naelektrisanja (degenerisan fermion-
ski gas) u film-strukturama izdiZe iznad energije osnovnog stanja istih naelektrisanja, ali u
neogranicenim kristalima. Za razliku od toga, pojava gornjeg energetskog gepa redefinise polozaj
Fermijevog nivoa (spusta ga za vrednost h) ovih naelektrisanja u odnosu na njegovu vrednost
kod masivnih uzoraka. Sve to ima za posledicu podizanja kriti¢ne temperature superprovodnog
prelaza u film-strukturama u odnosu na odgovarajuée masivne uzorke [11]. S obzirom, da se u
kristalnoj film-strukturi sa dve podresetke javljaju po dva donja i dva gornja energetska gepa,
moze se zakljuciti da oni predstavljaju bolje superprovodne materijale od filmova sa primitivnom
kubnom resetkom. Ovo ipak treba da bude predmet posebnih analiza.

Poveéanjem debljine filma povelavaju se Sirine dozvoljenih energetskih zona, dok se sirina
zabranjene energetske zone smanjuje. Na taj nacin promenom debljine filma moze se menjati
§irina zabranjene zone, a samim tim uticati na njegove fizicke osobine (§to je veoma interesantno
sa stanovista optickih osobina [6]).
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4

Zakljucak

U radu su, metodom Grinovih funkcija, analizirani energetski spektri elektrona u idealnim
beskona¢nim kristalnim strukturama sa primitivnom kubnom reSetkom i strukturama sa dve
podresetke, kao i odgovarajuéim (iste kristalne strukture) kristalnim film-strukturama. Na os-
novu ovih analiza doslo se do sledecil vaznijih rezultata.

1.

Energetski spektar elektrona beskonacne kristalne strukture sa dve podresetke je kon-
tinualan, kao i u slu¢aju kristala sa primitivnom kubnom reSetkom, ali se cepa na dve
dozvoljene energetske zone razdvojene zabranjenom zonom.

Usled postojanja granica, energetske zone kod film-struktura su izrazito diskretne i uze
nego kod masivnih uzoraka. Broj diskretnih energetskih stanja je kod filma sa primitivnom
kubnom regetkom jednak broju slojeva. Kod film strukture sa dve podresetke taj broj je
dvostruko veéi, posto se energetski spektar cepa na dve podzone razdvojene zabranjenom
zonom.

Najbitnija razlika izmedju beskonaénih i film-struktura, koja se javlja kao iskljutiva posle-
dica ograniéenosti filmova, je postojanje energetskih gepova u elektronskom spektru filmova
(elektronski spektri neogranicenih kristala ne poseduju gepove). Velitine gepova opadaju
sa poveéanjem debljine filma, pa je njihova egzistencija vezana samo za ultratanke kristalne
strukture.

Prisustvo gepova dovodi do poveéanja kriti¢ne temperature superprovodnog prelaza u
odnosu na odgovarajuée masivne uzorke. Kako se u filmu sa dve podresetke javljaju Cetiri
energetska gepa (dva donja i dva gornja), zabranjena zona je vea, a Fermijev nivo nizi,
pa oni predstavljaju bolje superprovodne materijale od odgovaraju¢ih masovnih uzoraka.
Poveéanjem debljine filma smanjuje se §irina zabranjene energetske zone u kristalnom filmu
sa dve podresetke. Dakle, promenom broja slojeva moze se menjati sirina zabranjene zone,
a samim tim optic¢ke i druge fizicke osobine ovih sistema.
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5 Dodatak

U ovom delu bi¢e date grube osnove teorije linearnog odziva i Grinovih funkcija u fizici
kondenzovane materije i kljucni elementi Cebisevljevih polinoma koji se, kao analiticko resenje,
javljaju u problemu primene metoda Grinovih funkcija. Pored toga bile dat prikaz dobijanja
jednagina kretanja za sluéaj jednodimenzionog beskonagnog kristala sa dve podresetke.

5.1 Metod Grinovih funkcija

Poznavanje Grinovih funkcija omoguéava nalazenje energije osnovnog stanja sistema, spektra
i vrste elementarnih pobudjenja, zatim, termodinamicka svojstva u ravnoteznim i neravnoteznim
stanjima posmatranog sistema [7,12].

Veoma bitan zadatak statistitke fizike je nalaZenje srednjih vrednosti dinamickih veli¢ina.
Za velicinu A(z,t) srednja vrednost se definise kao:

(A(z,))e = Sp (A(z,1)d:) , (5.1)
de je:
gde je " "
b= e m St t,) e (5.2)

neravnotezni statisti¢ki operator, a g, - ravnotezni statisticki oper_ators. Ako se (5.1) zameni u
(5.2) i izvrse dve ciklitne permutacije operatora, dobija se:

Sp (A(z,8)8)) = Sp {5-1(t,t0) o= A(z, 1) eﬁi?sié'(t,to)éo} :
tj.: ) ) ) )
(A(x’t»t = (5—1(t7to)A("Evt)S(t’to»o ) (5.3)
gde je
. B Hot\ - Hot
A(z,t) = exp (——W) A(z,t)exp (_zﬁ—)

Sredingerov operator A(z,t), napisan u reprezentaciji interakcije. Pisanjem { -- - ); oznacene su
neravnotezne, a { - - - ), ravnotezne srednje vrednosti. 5(t,1,) je unitarni operator, tzv. matrica
rasejanja:

t
,\ - 1 o
S(t,ty) = Texp | = / aw)| . (5.4)
tO
Ako se S-matrica razvije u red i zadrzi na prva dva tlana, $to odgovara linearnoj aproksimaciji
po interakciji W(t):

~ r t ~
SEUt,t,) =1+ 2/ d'w(t,
zh to

tada je t
(A(z, 1)) = (A(z, 1)), + '{1'7{ /t At (A(z, )TW () = TW () A(z,1)), - (5.5)

87a izratunavanje neravnoteinih srednjih vredmosti najpogodnije je koristiti ravnotezni operator velikog
kanoni¢kog ansambla: g, = e(n+“N°"N°)/9, jer je velika kanoni¢ka raspodela najopstija (ona ukljutuje zakone
odr#anja srednje energije i srednjeg broja estica).
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Kako hronoloski operator T deluje samo na W(t’), ne mora se pisati u gornjem izrazu. Izraz ima
smisla samo za t > t’, pa se ispred proizvoda operatora A i W uvodi Hevisajdova step funkcija
O(t — '), definisana na slededi nagin:

1 t>t
@(t_t,):{ 0 t<t

zbog Eega izraz (5.5) prelazi u:
(A(x’t»i = </i($,t)>o + L(t,t,) (5.6)

gde je:

L, t,) = %/dt’@(t — YA, YW (') = W(YA(z, 1)),

i naziva se linearni odziv ili reakcija sistema na spoljadnju perturbaciju W(¢).
Radi dalje analize linearnog odziva potrebno je izvrsiti konkretizaciju W (t). Jedna od opétijih
formi hamiltonijana spoljasnje perturbacije je [7,12]:

Aot = / do' B(a', 1) e(a', 1) (5.8)

pri ¢emu su B(z',t') - operatori neke dinamicke varijable B, a e(z’,t') - funkcije koje nemaju
operatorsku strukturu i ponekad se nazivaju C - brojevima. Kako je:

~

(1) = exp (- 120 mlyono (52 (5.9)

na osnovu (5.8) i (5.9) operator W(t') e biti:

W) = / ' B’ ¢') e(a', 1') (5.10)
gde je "
. Hot\ - of
1N Mot 1oyt 1ot
B(w,t)—exp( - )B(w,t)exp( - ) (5.11)
Sredingerov operator napisan u reprezentaciji interakcije. Zamenom (5.10) u (5.7) dobija se:
¢
L(t,t,) = Ell‘—z/dml/ dt'e(2’,1") G(z,a';t,1") (5.12)
tO
gde je veli¢ina:
G(z,2';1,t') = O(t — ')Az, 1)B(z’, ") — B(a',t')A(z, 1)), (5.13)

i naziva se dvovremenska temperaturska retardovana funkcija Grina. Ona zavisi od 6NV + 2-e
promenljive (dva puta po tri prostorne i dve vremenske). Ako je prostor homogen (bez defekata,
primesa itd.) onda Grinova funkcija, kao njegova fizicka karakteristika, ne zavisi od konfigura-
cionih koordinata z i 2’ ponaosob, ve¢ od njihove razlike z — 2, pa se broj promenljivih svodi
na 3N + 2. Ako originalni operatori ne zavise eksplicitno od vremena, tj. Az,t) = Az) i
B(z,t) = B(z) tada Grinova funkcija ne zavisi od vremenskih koordinata ¢ i t' ponaosob, veé
od njihove razlike t — ' i ukupan broj promenljivih se svodi na 3N + 1. U tom slué¢aju Grinova
funkcija (5.13) prelazi u:

Gz,2'it,t) — Glz—a',t—t) = 0t —t") [Jap(z —a',t = ') = Tpa(z - 2’,t ~1')] . (5.14)
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Ovde su uvedene korelacione funkcije:
Tas(z =z’ t —t) = (A(z,)B(', 1)) ;  Tsa(z — /st =) = (B(z', 1) A(z,1))y  (5.15)

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

Ako se izvrsi simbolicka smena: z — 712’ — m 1 postavi uslov ¢ = 0, izraz za Grinovu
funkciju moze da se napise u sledeem obliku:

Gan(t) = ((Az(t) | Ba(0))) = O)([Ax(t) , Ba(0)]), - (5.16)

Za najrasprostranjeniji nadin izra¢unavanja korelacionih funkcija, pa prema tome i svih re-
levantnih karakteristika sistema, smatra se metod jednaéina kretanja za Grinove funkcije [12]:

d d

L Gan(t) = 2O [As(t)  Ba(0)]), + @(tx‘:d/‘lﬁ(t)

dt

dt di , Bm(O)} bo - (5.17)

d . o .
Koriséenjem Hajzenbergovih jednacina kretanja ihafl(t) = [Aq(t), H(t)] za operatore fizickih

d A A A N
veli¢ina i osnovnih definicija El—te)(t) = 4(t), [A,B] = AB — BA, ovaj izraz se svodi na:
4

Zhdt

Gan(t) = ih8(t)Cra + ([Aslt) , HW)] | Ba(0), (5.18)

gde je Ci» korelaciona funkcija, Cim = <[.Ah‘(t),87ﬁ(0)]>
Primenom Furijeove transformacije vreme - frekvencija:

+o0 .
Grn(l) = / dw e Gy () (5.19)
jednagina (5.18) prelazi u
w Ga(w) = 5= Cas + ([As(t), H®)] | Ba(0) (5:20)

Vidi se da se Grinova funkcija Gam(w) = ((Az(1) | B(0))), izrazava preko nove - vise Grinove
funkcije (([Aﬁ(t), H(t)] | B;#(0))),. Vise Grinove funkcije se racunaju na isti natin kao i
obi¢ne (pomoéu jednatina kretanja), te se tako dobija beskonatan niz, tzv. hijerarhija vezanih
jednacina za odredjivanje Grinove funkcije [12]. Da bi se i izracunala traZena jednotesti¢na, a
redje dvocesti¢na Grinova funkcija mora se ovaj beskonacan red negde prekinuti korigéenjem
neke dovoljno opravdane aproksimacije [7].

Interesantno je jos podvuéi da Grinove funkcije imaju i dublji fizicki smisao. Naime, realni
delovi njihovih polova predstavljaju energije elementarnih pobudjenja dok reciprotne vrednosti
imaginarnih delova njihovih polova odredjuju vremena Zivota tih ekscitacija [12].

Pored toga, neophodno je dati vezu izmedju ovih Grinovih funkcija i korelacionih funkcija
koje, kao §to je napred veé reteno, definisu i sve ostale fizicke karakteristike posmatranog sistema.
Ova veza se izrazava preko spektralne teoreme [7]:

51“13110 [Gim(w +i6) — Gam(w —16)) = ( ehw/f _ 1) T (w), (5.21)

gde je J3%(w) Furijeov transform korelacione funkcije JER(t). Zat = 0 korelacione funkcije
(5.15) predstavljaju srednje vrednosti proizvoda odgovarajucih operatora.



Renata Feher: Elektroni u filmu sa dve podresetke, diplomski rad 26

5.2 Jednodimenzioni beskonaéni kristal sa dve podresetke

U ovom delu, radi lakseg razumevanja dobijanja jednacina kretanja za Grinove funkcije
kristala sa dve podresetke, bi¢e analiziran beskonaéni jednodimenzioni kristal (kristalni lanac)
sa dve podresetke (slika 5.1).

Aa : Ab Ag Aa Ab

w w /4 74 4
OO —0O—@
n= 0 1 2 N-1 N

Slika 5.1: Kristalni lanac sa dve podresetke

Analizu ovog kristalnog sistema zapotinjemo od standardnog elektronskog hamiltonijana [8]:

H = Z A,,(lj(by - Z I}[/V7V+)\G,jau+.)\ y (522)
v YA

gde su a} i a, operatori kreacije i anihilacije elektrona na ¢voru kristalne resetke v. Velitina
A, predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na cvoru v, a W, v+ je energija elektronskog
transfera izmedju susednih &évorova resetke: v i v+ A (gde je A = £1).

Svojstva posmatranog elektronskog sistema analiziraju se pomoéu antikomutatorske Grinove
funkcije [7-12]:

Gnm(1) = O(1) ({an(t) , ah(0)}) (5.23)
koja zadovoljava jednacinu kretanja:
L d . +
ih 7 Grm(t) = il &nm 6(t) + O(2) lan, H), at}) . (5.24)

Ubacivanjem hamiltonijana (5.22) komutator iz prethodne jednacine postaje:

~

Cp = lan, Hl = Z A, [an, ata,] — ZWVW*’/\ (an, afav4r] - (5.25)
v v,

Korid¢enjem antikomutatorskih relacija (2.23) prelazimo na izratunavanje sabiraka iz prethodnog
izraza:

A

C1

It

Z A, [an, afa)] = ZA,, (af[an, @]+ [an, atla,) =
= Z A, [aj’ (ana, — ayan) + (a,na,‘f —afa,)a,] = (5.26)

Z A, (—a',fa,,an + anata,) = ZA,, (ajan + anal) a, = ZA,,&,W(L,, )

1



Renata Feher: Flektroni u filmu sa dve podresetke, diplomski rad

27

Poznato je da 6,, ,skida” sumu po v i svako v prevodi u n [7], tako da se konatno dobija da je

¢y = Anan. Dalje uzimamo da je:

~

CZ = ZWU,V+)\ [an’ ajau+)\] = ZWU,V+/\ ((lj [an’ al/-l—/\] + [(ln, CL—;]CL,H_,\) =

v, 798

= Z Wu,u+/\ [aj- (anau-}-)\ - au+)\an) + (anaz—f - ajan) au+/\] =
v,

= Z Wu,u+/\ (zatanau+)\ + 2“n“j“u+/\ - 6nuau+)\) =
v,\

(5.27)

- Z Wu,z/+)\ (2{aja an}a'u+)\ - 57wau+)\) = Z Wu,u+/\6nua’u+,\ = Z Wn,n—{—)\an-}-)\ .

v,A v, A
Na osnovu izra¢unatih komutatora mozemo pisati:
G(tX{éla ajz}) = AnG’n,m ) G(t)({CZ» a:—;}) = ZWn,n+/\Gn+/\,m )
A

tako da jednagina kretanja (5.24) postaje:

o d )
ik % Grnm(t) = ih 6nm 6(1) + AnGrm — ; WontaGriam -

Ukoliko je n parno tj. n = 24,7 =0, 1, 2, ... N tada su Gpm = G%, Gryam
A=Ay i Wypnir=W. U tom slucaju jednatina kretanja jer

ih % G2(t) = ih b 6(1) + DaGE — D WGh, 5
A

(5.28)

— b
- Gn+)\7

(5.29)

Ukoliko je n neparno tj. n =2j+1,7=0, 1, 2, ... N tadasu Gpm = G, Griam = Goiys

Ap =Dy i Wy npr =W. U tom slucaju jednalina kretanja je:

ih % G(1) = th bnm 6(1) + DpGE =D WGE Ly .
A

(5.30)

Poito se radi o translaciono invarijantnoj kristalnoj strukturi prilikom nalaZenja zakona
disperzije u poglavlju 2.2.2 uzetemo da su Grinove funkcije G}, = G® i Gb = G*. Na taj natin
se nalazenje zakona disperzije svodi na resavanje sistema jednacina sa dve nepoznate Grinove
funkcije G® 1 G, &iji polovi definisu energije elementarnih ekscitacija u posmatranom sistemu.
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5.3 Karakteristi¢ni polinomi Cebiseva

Karakteristi¢ne determinante oblika:

1 00 0 000
1 =z -+ 00 0 0
l 21 - 0000
Colz)=| . . . . . . . . . (5.31)
o000 --12a 10
o000 --012=z1
0000 --001 2|
koje odgovaraju razli¢itim vrednostima, n = 2,3,4, ..., N uz pretpostavljene pocetne uslove:
Co(z)=1; Ci(z)=12, (5.32)
zadovoljavaju sledeéu rekurentnu relaciju®:
Cn+1(.’17) = an(x) - Cn_l(.”l?) (533)

i nazivaju se Cebisevljevim polinomima druge vrste (8].
Uvodeéi smenu: z = 2cos ¢, determinanta (5.31) moze se analiticki transformisati u:

sin(n +1) o]

Cule) — Caly) = T2 w0, (5.34)
Nule Cebisevljevih polinoma, koje slede iz uslova:
Culp) =10, (5.35)
definisane su relacijom: i
go,,:n+11/; v=123,...,n (5.36)

i imaju posebnog fizickog znacaja jer definidu polove (singularitete) Grinovih funkcija, a oni, sa
svoje strane, energije elementarnih ekscitacija i vreme njihovog Zivota [7,8,12].

9Ona predstavlja homogenu diferencnu jednacinu drugog reda sa konstantnim koeficijentima.
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