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1 Uvod

Niskodimenzioiii sistemi (tanki filmovi, superresetke, kvaiitiie zice i kvaritrie tacke) nalaze se
danas (a i tokom poslednje dve decenije) na samom frontu istrazivanja u oblasti fizike i fizicke
elektronike [1-6]. Razvoj specijalnih tehnoloskih postupaka (epitaksija molekulskim snopom i
naparavanje iz metal-organskih jedinjenja) omogucio je izradu tankih slojeva, cije su dimenzije
manje od srednje duzine slobodnog puta nosilaca naelektrisanja i iznose od nekoliko do neko-
liko desetina nanometara [7-9]. Stoga su u ovirn slojevima izrazeni kvantni efekti u smislu da je
kvantnomehanicki postupak neophodan za opisivanje kretanja elektrona na nivou cele strukture,
a ne samo u okviru elementarne celije kristala. To dovodi do pojave novih i drugacijih, odnosno
izmenjenih osobina materijala (u odnosu na masivne uzorke) i specificnih pojava sto je intere-
santno ne samo sa fundamentalnog fizickog stanovista, vec su takve strukture od sireg prakticnog
znacaja. Ove osobine se mogu kontinualno rnenjati, na vrlo jednostavan nacin (npr. promenom
debljine slojeva ili sastava materijala) u dosta sirokom opsegu. Mnoge od ovih osobina pozeljne
su u razlicitim primenama (optoelektronici, nanoelektronici i visokotemperaturskoj superprovod-
nosti), sto je dalo podstrek proucavanju ovih struktura, kako teorijski tako i eksperimentalno
[10-14].

Od velikog ziiacaja za teoriju cvrstog stanja je ispitivanje udela i uticaja elektronskog pod-
sistema na fizicke karakteristike materijala, jer su upravo elektroni nosioci svih transportnih i
drugih - fizicki interesantnih procesa [15-23]. Stoga je ispitivanje elektronske strukture i elek-
tronskih osobina niskodimenzionih sistema jedan od udarnih pravaca istrazivanja u teorijskoj
fizici kondenzovarie materije i fizici materijala.

U disertaciji je posebna paznja posveceiia ispitivanju elektronskih spektara i stanja u slo-
jevitim kristalnim strukturama: tankim filmovima1 i superresetkama2. Na osnovu modela kris-
talne film-strukture sa primitivnom kubnom resetkom [24] (sacinjenom od iste vrste atoma),
analizirana je kristalna film-struktura sa dve podresetke - tipa NaCl (sacinjena od dve vrtse
naizmenicno ponavljajucih atorna). Prilikom analize superresetki najpre je analiziran uopsteni
model superresetke (izgradjena od niza naizmenicno ponavljajucih tankih filmova), a zatim su
ti rezultati primenjeni na analizu GaAs/AlxGai^xAs superresetke.

Istrazeni su uticaji prisustva granica i promenjenih granicnih i energetskih parametara na
energetski spektar i moguca stanja elektrona (prornene u zakoiiu disperzije) ovih struktura.
Prostorna raspodela elektrona, tj. verovatnoce nalazenja elektrona po slojevima posmatranih
sistema, nadjena je izracunavanjem spektralnih tezina.

Pomenuta analiza vrsena je inetodom dvovremenskih temperaturskih Grinovih funkcija3 koji
se danas veoma cesto koristi u kvantnoj teoriji cvrstog stanja. Zahvaljujuci ugradjenoj statistici,
taj metod se uspesno primenjuje kod izracunavanja kako rnikroskopskih tako i makroskopskih,

'Filmovi predstavljaju beskonacne strukture u svim kristalnim ravnima paralelnim dvema granicnim povrsima,
koje su normalne na jedan prioritetan pravac, duz koga je posmatrani sistem ogranicen [24].

2Ultratanke slojevite strukture tipa (AC)m(BC)n, koje sadrze naizmenicno m slojeva dvokomponentnog jedi-
njenja AC i n slojeva jedinjenja BC duz specificnog pravca rasta su tipican primer superresetki [25].

3Postoje i drugi metodi pomocu kojih se ovaj problem moze tretirati: metod Hajzenbergovih jednacina kre-
tanja, metod malih perturbacija, metod jednocesticnih taJasnih funkcija, tzv. metod funkcije gustine stanja (DFT
- Density Functional Theory) i si. [26-32].
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ravnoteznih i neravnoteznih svojstava kristala [33-39]. Prirnenjeni metod je odabran zbog pogod-
nosti koje nudi definicija polova Grinovih funkcija4.

Odabranom metodom najpre su vrsena istrazivanja ria idealnim beskonacnim strukturama,
a zatim na kristalnim filmovima i superresetkama i to zbog toga da bi se ria osnovu tih rezul-
tata uocile najbitnije razlike za slojevite strukture. Za filrn-strukture sa primitivnom kubnom
resetkom je zakon disperzije nadjeii analiticki (za neke specijalne slucajeve), dok je kod os-
talih struktura ispitivan numerickim rnetodama5. Arializiraria je zavisriost energije elektrona od
promene velicina granicnih i energetskih parainetara. Pokazano je da se variranjem karakteris-
ticnih parametara strukture moze uticati na transportne i druge fizicke osobine ovih sistema.

Kako zakon disperzije diktira terinodinamiku sistema [40-44], prirodno je bilo da se ispitaju
osnovne termodinamicke velicine (unutrasnja i slobodna energija), te pomocu njih i osnovne
termodinamicke (makroskopske) karakteristike (toplotrii kapacitet i entropija) kristalnih filmova
i superresetki i uporede sa istim u neogranicenirn strukturama. U disertaciji je obuhvacen
samo udeo naelektrisanja u termodinamickirn osobinarna, ali i on, u kristalnim strukturama
sa narusenom translacionom invarijantnoscu, trpi znatne izrnene. Ovo istrazivanje je znacajno
zbog jednostavnog eksperimentalnog merenja pomenutih velicina odakle se dobijaju vazne in-
formacije o mikroskopskim starijima elementarnih pobudjenja, njihovim medju-interakcijama,
transportnim mehanizmima i uopste o termodinamickim svojstvima.

Zakon disperzije i termodinamicke osobine elektrona najpre su odredjeni za idealne kristale
(u glavi 2 ove disertacije), a zatim izracunati i analizirani za tanke filmove (glava 3) i superresetke
(glava 4). U glavi 5 data su zakljucna razmatranja i pravci daljeg istrazivanja. Teorija Grinovih
funkcija i polinomi Cebiseva ukratko su opisani u dodatku.

4Realni delovi polova Grinovih funkcija definisu energije elementarnih ekscitacija (pobudjenja) koje se javljaju
u sistemu (odakle se dobija njihov zakon disperzije), dok su imaginarni delovi proporcionalni reciprocnim vrednos-
tima vremena zivota tih ekscitacija. Ovaj metod, iako racunski slozeniji od uobicajenog prilaza u kome se koristi
jednocesticna talasna funkcija, daje pored dinamickih karakteristika (zakon disperzije i si.) i termodinamicke
karakteristike materijala.

5Za numericke analize korisceni su softferski paketi WINMATH2.2 i WINMATH4.0.



2 Nosioci naelektrisanja u kondenzovanoj materiji

Translaciona invarijantnost idealnih kristalnih struktura [15-23,45,46] namece periodical!
(sa periodom kristalne resetke) oblik mnogiiri fizickim velicinarna koje ih opisuju (na primer,
periodicna raspodela polja i potencijalna energija elektrona).

Jedan od glavnih zadataka teorije cvrstog stanja je proucavanje promena diskretnog energet-
skog spektra elektrona izolovanog atoma - pri priblizavanju atoma i obrazovanju kristalne struk-
ture. U ovom procesu periodicno 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 torn molekulu, zbog Paulijevog principa iskljucenja,
moraju biti okarakterisana razlicitim kvantnim brojevima sto ima za posledicu formiranje citavog
spektra energetskih nivoa na rnestu jednog nivoa u izolovanom atomu [15-18]. Umesto jednog
energetskog nivoa, jedriakog za svih N izolovanih atoma, u cvrstom telu se pojavljuje N blisko
rasporedjenih nivoa, koji obrazuju energetsku zonu. Cepanje energetskih nivoa je najizrazitije
za spoljasrije (valentrie) riivoe, jer se talasne fuiikcije spoljasrijih valentnih elektrona susednih
atoma medjusobno veoma preklapaju, dovodeci do kolektiviziranosti ovih stanja, kojima se na
taj nacin atomi povezuju u kristal - gigantski molekul.

Ovi kolektivizirani elektroni, kojima se mace opisuju najkarakteristicnija svojstva metala,
nisu vezani sa atomima kristalne resetke i rriogu da se prernestaju po celoj zapremini metala.
Medjutim, cak i kada elektrori riapusti atom u kristalu, on se pod dejstvom primenjenog elek-
tricnog polja ne krece slobodno vec je podvrgnut uticaju kristalnog polja. Ovaj uticaj se moze
uzeti u obzir usrednjeno - uvodjerijein efektivne mase kvazislobodnih nosilaca naelektrisanja.
Takodje, zbog specificnosti kretanja elektrona u kristalnom polju, anomalnog ponasanja kvazi-
slobodnih elektrona ria krajevirna valentne zone, uvodi se pojain kvazislobodnih nosilaca naelek-
trisanja - supljina [15-18,45].

2.1 Model kvazislobodnih elektrona

Veliki broj vaznih fizickih osobiiia mogu se razurneti polazeci od klasicnog modela slobodnih
elektrona, po kome se najslabije vezani elektroni atoma krecu slobodno po zapremini metala.
Valentni elektroni postaju provodriici 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. Ukupria energija je jednaka kinetickoj, sto znaci da se potencijalna
ne uzima u obzir [15-17,19]. Klasicna teorija je imala nekoliko uspeha, all i nedostataka. U
uspehe spadaju izvodjenje Oinovog zakoria (j = oE] \e veze izmedju elektricne i
toplotne provodnosti. Medjutim, totalni neuspeh je dozivela u objasnjenju toplotiiog kapaciteta
i paramagnetne susceptibilnosti provodnih elektrona. Zatim, pomocu klasicne teorije ne moze
da se objasni postojanje dugog slobodnog puta elektrona. Pomenute pojave uspesno se opisuju
pomocu rnodela kvazislobodnih elektrona.

2.1.1 Energetske zone

Nalazenje egzaktne kvantitativne teorije predstavlja vazan, ali do sada neresen problem
teorije cvrstog stanja. Zato se pribegava odredjenim aproksimacijama, od kojih je jedna -
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aproksimacija kvazislobodnih elektrona u kristalu. Tu se, u nultoj aproksimaciji, elektron pos-
matra kao Slobodan, dok se periodicno kristalno polje tretira kao perturbacija (odnosno kao
malo narusenje nulte energije).

Dozvoljene vrednosti energije slobodnog elektrona se protezu neprekidno od nulte do besko-
nacrie:

«=^ = ̂ , (2.1)2me 2me

gde je A; intezitet talasnog vektora slobodnog elektrona rnase rne. Izraz pokazuje parabolicriu
zavisnost izmedju energije i talasnog vektora slobodnog elektrona.

Elektroni ne mogu posedovati sve vrednosti energije u kristalu, tako da iz parabolicne krive
E(k) moraju biti iskljuceni delovi koji odgovaraju zabranjenirn zonarna. Grariice dozvoljenih
zona moguce je formalno odrediti posmatranjem difrakcije elektronskih talasa na kristalnim
ravnima, koja se ostvaruje shodno Bragovom zakonu: nX = 2dsini9. Posmatranjem upadnog
elektronskog talasa sa pravcern prostiranja nonnaliiirn na pomenute kristalrie ravni, za slucaj

kubne resetke (d = a, gde je a - pararnetar resetke), iz Bragovog uslova dobija se: A = — . Ovo
n

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

fc==™, n = ± l , ± 2 f . . . (2.2)

7T 2?T
U okolini zabranjenih vrednosti k = ± — , ± — , . . . zavisnost energije od talasnog vektora

a a
E(k) odstupa od parabolicriog oblika i dolazi do formirarija zabranjenih zona A.E] , A.E»> , • • -

Oblasti vrednosti talasnog vektora k pri kojirna se energija elektroria E rnerija neprekidno,
a na granicama dozivljava prekid, nazivaju se Briluenovim zonarna.

Oblast u /c-prostoru izmedju -- i +— se riaziva prvom Brilueriovom zonorn. Zbog perio-
a a

dicnosti kristala, fizicki su neekvivalentne samo tacke reciprocnog Ar-prostora koje pripadaju
prvoj Briluenovoj zoni, dok su fizicki ekvivalentrie sve vrednosti talasnog vektora K i k koje se
razlikuju za vektor translacije reciprocne resetke K: k' = k + K, gde k pripada prvoj Brilue-
novoj zoni. U jednodimenzionom slucaju intenzitet vektora K je celobrojni umnozak intenziteta
primitivnog vektora reciprocne resetke [15-19], pa se stanja elektroria sa vrednostima talasnog

2?r
vektora inteziteta k i talasnih vektora iriteziteta k' (k1 = k + n — , n = 0, ±1, ±2, ...) fizicki ne

a
razlikuju. To daje mogucnost da se sve Brilueiiove zone svedu ria prvu zonu.

Za kristal konacnih dimenzija Born-Karmanovi ciklicni uslovi [15-19] daju diskretne6 vred-
nosti kvazitalasnog vektora unutar prve Briluenove zone:

*" = —£ ' ^ i . 2 , 3 , (2.3)
ai Jvi

gde je rn ceo broj. U svakoj dozvoljenoj zoni postoji TV energetskih iiivoa (7V-broj atoma u
krisLalu) koji odgovaraju vrednostima kvazitalasnog vektora u prvoj Briluenovoj zoni:

27r n- N
k=-~W> ni = 0, ±1, ±2, . . .±- , (2.4)

flj ./Vj £

rasporedjenih ravnomerno sa rnedjusobriim razmakom A A; = — — . Na svakom od N nivoa mogu

se nalaziti po 2 elektrona sa suprotno orijentisanim spinovhna - u zoni kristala moze biti najvise
2/V elektrona.

9U slucaju kristala dovoljno velikih dimenxija moze se smatrati daje ki kvazineprekidno [15].
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Sirina dozvoljene zone se moze proceniti pomocu Hajzenbergove relacije neodredjenosti:

<\EAt ~ h . (2.5)

U izolovanom atomu srednje vreme zivota elektrona u pobudjeriom stanju je r ~ 10~8s, sto za
sirinu energetskih nivoa daje: AE ~ 10~7 eV.

U toku obrazovanja cvrstog tela elektroni se kolektiviziraju prolazeci kroz potencijalne bari-
jere tunel-efektorn. Prozracnost pravougaoiie barijere7 se proceiijuje kao [15-17]:

(2.6)

gde su: UQ — E - visina barijere koja je za valentne elektrone reda velicine energije jonizacije
atoma (~ 10 eV), d - sirina barijere koja je srazmerna periodu kristalrie resetke (~ 10~10 m).
Ako se brzina elektrona u atomu proceni kao

rn
v = (2.7)

v

Srednje vreme pripadanja elektrona datoin atornu je

to za jednu sekundu elektron udari - puta u barijeru (/ ~ 10 10 m - sirina potencijalne jame),

pa je ucestanost prolaska kroz barijeru:

"- " ' ~ '- '" -' (2.8)

(2.9)

(2.10)

r = - =
J

tako da se za sirinu dozvoljenih zona dobija

^ ^ l e V .
T

Sirina unutrasrijih dozvoljenih zona je manja od sirine spoljasnjih dozvoljenih zona zbog
naglog skoka visine potencijalne barijere. Na osnovu sirine dozvoljene zone moze se proceniti
rastojanje izmedju susednih energetskih nivoa u njoj. U svakoj zoni postoji N energetskih nivoa
(N w 1022cm~3) tako da je rastojanje izmedju susednih energetskih nivoa u dozvoljenoj zoni
reda velicine 10~22 eV po cm3 materijala.

Sirina zabranjenih zona je reda velicine dozvoljenih zona. Posto vise energetske zone imaju
vecu sirinu od nizih, rastojanje izmedju njih je manje, dok je za nize zone situacija obrnuta.
Energija koju elektroni sticu pod dejstvom spoljasrijeg izvora struje je reda velicine 10~19 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-
Ijenu provodnu zonu.

Prema velicini energetskog procepa, materijali se dele na provodne i na neprovodne [15,46].

7Relativni odnos propustenog i upadnog elektronskog fluksa.
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Provodni materijali imaju nezauzete energetske nivoe koji leze neposredno izriad zauzetih
valentnih nivoa. Postoje dve vrste provodnika:

• provodriici prve vrste - kod kojih je valentria zona do pola popunjena i
• provodnici druge vrste - kod kojih dolazi do prekrivarija valentne i provodne zone.

Neprovodni materijali su oni kod kojili je valeiitiia zona n potpunosti popunjena. Prerna
velicirii eriergetskog procepa oni se dele na:

• dielektrike - kod kojili je siriria energetskog procepa veca od 3.5 eV i
• poluprovodnike - kod kojih je siriria energetskog procepa inanja od 3.5 eV.

2.1.2 Brzina, ubrzanje i efektivna masa

Kako kvazislobodni elektroni u metalu cine degerierisari gas, odnosno, podvrgavaju se kvarit-
noj Fermi-Dirakovoj statistici, potrebrio je riapustiti klasicriu predstavu elektroria kao cestice i
posmatrati njegovu dualnu (cesticno-talasnu) kvantnornehanicku prirodu [19-22,33].

Pogodan nacin prikazivanja elektroria je u vidu talasnog paketa gde je cesticrii aspekt elek-
trona izrazen njegovom lokalizacijorn u intervalu gde je rezultujuca arnplituda talasnog paketa
razlicita od nule. Srednja brzina elektrona je odredjena grupnorn brzinom talasnog paketa:

Sa druge strane, brzina prirastaja energije elektrona, pod dejstvorn rieke spoljasnje sile F, u
kristalu je jednaka:

f = ̂ *, (2-12)

pa se na osriovu toga dobija izraz za ubrzarije elektrona:

' = —
dt dt \HdkJ fi2 dkdk' rn*

gde velicina — predstavlja tenzor reciprocne efektivrie mase:
m*

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

7T 7T
-- < ka < - a = x, y, z. (2-15)

a a

Za ovakvu resetku tenzor reciprocne efektivrie rnase je sirnetrican i irna medjusobno jedriake
dijagonalne komponerite. 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*: 2

E(k) -

Smisao uvodjenja efektivne mase sastoji se u tome da se slozeni zakoni kretanja u kristalu mogu
forrnalno svesti na zakone klasicrie fizike. Znaci, posredstvorn efektivne mase je uracunato rezul-
tujuce dejstvo periodicnog elektricnog polja kristalne resetke na jedari kvazislobodan elektron.
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Zavisno od zakrivljeiiosti eriergetske povrsine, efektivna masa moze da bude iiegativna ill po-
zitivna (sto odgovara elektronima ili supljinama, respektivno). Ubrzanje nosioca naelektrisanja
u kristalnoj resetki odredjeno je, ne slobodnom elektronskom masom, vec skupom velicina (2.14)
koje se menjaju pomeranjem elektronskog stanja u prostoru talasnog vektora. Efektivna masa
elemeiitarnih nosioca naelektrisanja je pozitivna oko sredine, a negativiia pri kraju redukovanog
podrucja, sto se moze prikazati crtezom (slika 2.1).

Ove anomalrie oblasti (rn* < 0) mogu da se objasne posmatrajuci kretanje elektrona pod
dejstvorn konstantiiog spoljasnjeg elektricnog polja E. Ako je pre ukljucenja polja E njegova
energija bila jednaka null (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.

-K/a -k' n/a

m*

Slika 2.1: Promena energije i efektivne mase naelektrisanja u fc-prostoru

Svaki put kada elektron dostigne granicu Briluenove zone k = +TT/O, njegov kvaziimpuls se
skokovito menja u suprotni (k = —TT/O). Takvu skokovitu promenu dozivljava i brzina elektrona:
pozitivnim vrednostima brzine odgovara kretanje elektrona u pravcu delovanja sile, a negativnim
riasuprot 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 tezrijom da mu poveca brziriu (A;' < k < TT/C), odnosno ubrzava iako spoljasnja sila tezi da
mu smariji brzinu (—it/a < k < —k'). Medjutirn, u toj oblasti faznog fc-prostora negativno
riaelektrisani elektron negativne mase, moze da se tretira kao pozitivno naelektrisana cestica
pozitivrie rnase - supljina, koja se krece u skladu sa delovanjem polja +eE. Prema tome, vidi se
da se stanje u zoni moze opisati prisustvorn kvazicestice koja poseduje istu kolicinu naelektrisanja
kao i elektron, samo suprotnog predznaka. Tirn kvazicesticama 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 naelektrisanja ne utice na
izraz za ubrzanje ako se istovrerneno promeni i predznak efektivne rnase. Kako je masa elektrona
pri vrhu zone negativna, efektivna rnasa supljiria je pozitivna. Znaci, supljine su kvazicestice
pozitivnog naelektrisanja i pozitivne mase. Dakle, kretanje elektrona na krajevima zona moze
da se posmatra i kao kretanje pozitivno naelektrisariih supljina [15-22].
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2.1.3 Statistika kvazislobodnih nosilaca

Raspodela elektrona u kristalu po energijama, pri riekoj temperaturi T, pokorava se Fermi-
Dirakovoj statistic! [15,33]:

(2.17)

gde fe(E)- predstavlja verovatnocu da je eriergetski riivo sa energijom E zauzet. Popunjavanje
nivoa vrsi se prema Paulijevorn principu. Kao posledica toga pri nultoj temeperaturi svi nivoi do
nekog odredjenog su popunjeni sa po 2 elektrona, a svi nivoi izriad pomenutog su prazni. Najvisi
popunjen nivo pri T = 0 se naziva Fermijev nivo, a energija koja odgovara torn nivou naziva
se Fermijeva energija Ep. Svi nivoi visi od Fermijevog su prazni, tako da funkcija raspodele na
apsolutnoj nuli, ima vrednost:

ME) = E < EF

E> EF

kBT

T=OK

7VOK

Slika 2.2: Fermijeva funkcija pri T = 0 i T ̂  0

Temperatura pridruzena Fermijevoj energiji naziva se temperatura degeneracije. Elektronski
gas je degenerisan u podrucju gde vazi : T < Tp. Sa porastom temperature jedari deo elektrona
se pobudi i prelazi na vise eriergetske riivoe. Verovatnoca nalazenja elektrona na nizim nivoima
E < Ep se smanji, ali se za isto toliko poveca verovatnoca nalazenja elektrona na visim nivoima
E > EF- Granica popunjenosti se rasplinjava za velicinu kBT (slika 2.2). Za sve temperature
iznad apsolutne nule uvek vazi f ( E p ) = 1/2.

Verovatnoca nalazenja supljiria na riekom energetskom nivou jednaka je verovatnoci ne-
nalazenja elektrona na torn nivou: fp = 1 — fe.

Pri vrlo visokim temperaturama Fermi-Dirakova Statistika prelazi u Bolcrnanovu i elektronski
(Supljinski) gas se ponasa kao klasican gas.

2.1.4 Toplotna svojstva idealnog i realnog fermionskog sisterna

Elektroni u metalima se mogu, uz grublje aproksimacije, posmatrati kao i elektroni u Fermi-
jevom gasu slobodnih cestica (gas slobodnih rieinteragujucih elektrona podvrgnutih Paulijevorn
principu). Elektroni se tada, kao gto je receno, podvrgavaju Fermi-Dirakovoj statistici pomocu
koje se moze izvesti izraz za toplotni kapacitet elektrona idealnog fermionskog sistema.

Polazi se od ukupne energije osiiovnog stanja fermionskog gasa [16,22,27]:

(2.18)
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gde je P.Q vrednost hemijskog potencijala na apsolutnoj nuli, srednja energija ce tada biti: EQ =
(Uo/N) = (3/5)/iz0, gde je N ukupan broj cestica gasa. Jednacina stanja odredjena je relacijom

3 IN
UQ — - PQ V odakle je pritisak osnovnog stanja: PQ = -r^rMo- I u osnovriom stanju sistema
ferrniorii irnaju odredjeriu kineticku energiju, a to kretanje se ogleda u pritisku. Obe velicine UQ
i PO proportionate su granicnoj eriergiji.

Sa porastom temperature, kao sto je pokazano, dolazi do rasplinjavanja Fermijeve funkcije,
pa dolazi do povecaiija energije pobudjenih fermiona na vrednost [16,19,22,24]:

U = U0 + Af7 = U0 +
4 0 / 0

(2.19)

a pritiska:

U podrucju degeneracije ukupna energija i pritisak gasa neznatno se menjaju povecanjem tem-
perature. Osnovne vrednosti till velicina su odredjene doprinosom koji potice od Paulijevog
principa, a temperaturski efekat uzrokuje samo male poravke. Kriterijum za primenu ovih
rezultata je n0 > 0.

Egzaktari proracun se sprovodi rnetodorn koji je razvio Zomerfeld proracunavajuci toplotni
kapacitet elektronskog gasa [16]. On nalazi zavisnost hemijskog potencijala od temperature,
pomocu koga dobija izraz za unutrasnju energiju energiju fermionskog gasa, a nalazeci izvod
unutrasnje energije po ternperaturi sledi izraz za toplotni kapacitet fermionskog sistema u obliku

(2.20)

Pri niskim temperaturarna toplotni kapacitet fermiona proporcionalan je temperaturi. Poredje-
nje sa odgovarajucirn rezultatorn klasicne teorije [16,23,27]:

-lNk> (2.21)

pokazuje da je u podrucju degeneracije toplotni kapacitet za faktor reda velicine 9/n0 manji nego
sto bi bio prema klasicnoj fizici. Tek kada se gas toliko zagreje da toplotna energija postane
mnogo veca od Fermijeve energije, toplotni kapacitet poprirna svoju klasicnu vrednost.

Rezultati napred razmotrenog ponasanja idealnog Ferrni-Dirakovog degenerisanog gasa, mo-
gu se primeniti na realrie fermionske sisteme [17,28]. U toj aproksimaciji, koja je veoma gruba,
razrnatra se kretanje valeritnih elektrona u rnetalirna. Metal se moze shvatiti kao ,,materija"
sastavljena od pozitivnih jona i valentnih elektrona, pri cemu joni osciluju oko ravnoteznih
polozaja, a elektroni se krecu kroz ceo metal. Elektroni su nosioci elektricne struje pa se i
nazivaju provodriim elektronima.

Prva teorija metalnog stanja, koju je razradio Drude (1900.) i usavrsio Lorenc (1904.-1905.),
se oslanjala na rezultate klasicne fizike. Ova teorija je, kao sto je pomenuto, pretrpela najveci
neuspeh u objasnjenju toplotnog kapaciteta (specificne toplote) rnetala. Neka je Z broj valentnih
elektrona u atomu. Primenom klasicne statistike, iz zakona jednake raspodele energije nalazi
se da ZN - elektrona daju doprinos toplotnorn kapacitetu 3ZNkB/2, sto je istog reda velicine
kao i doprinos kristalne resetke. Izgledalo je da elektroni ne ucestvuju u prijemu toplote koja se
dovodi metalu. Nepojavljivarije tog claria bilo je zagonetrio za klasicnu fiziku. Takvo ponasanje
elektrona je objasnio Zomerfeld (1928.) koji je prvi primenio Fermi-Dirakovu kvantnu statis-
tiku uz vazenje Paulijevog principa i tako zasnovao kvantnu teoriju metalnog stanja [16,22,28].
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Prosecna energija toliko je velika da su termicka pobudjenja ogranicena na neznatan deo elek-
trona iz okoline Fermijeve energije. U aproksimaciji slobodnih elektrona, toplotni kapacitet
[16,19,21] je:

ZNir2k2T
(2.22)

Prema Dilon-Ptijevorn zakorm toplotni kapacitet joria iiezavisan je od temperature:

d = 3NkH . (2.23)

Deljenjem (2.22) i (2.23) dobija se:

F

Temperatura degeneracije (TF) je u metalima toliko visoka da je elektronski doprinos toplot-
nom kapacitetu zanemarljivo mali. Izraz (2.23) vazi u podrucju dovoljno visokih temperatura.
Na niskim temperaturama, toplotni kapacitet kristalne resetke proporcionalan je trecem stepenu
temperature:

TD - je Debajeva temperatura Na niskiin temperaturama, odnos kapaciteta je:

•

U neposrednoj blizini apsolutne nule u toplotnom kapacitetu metala dominantniji je elektronski
doprinos [16].

2.2 Metode istrazivanja energetskog spektra naelektrisanja

Pojam ,,energetski spektar elektrona" je veoma sirok, te ga je potrebno konkretizovati za
odredjene slucajeve [15-23]. U opstem smislu, taj terrnin ukljucuje informacije o polozaju ener-
getskih zona u impulsnom prostoru (zavisnost energetskih termova - granica zona, od pravca
kvaziimpulsa, polozaj energetskih ekstrema u Briluenovoj zoni i si.) kao i podatke o zakonu
disperzije E — Ej(k) elektrona u svakoj zoni i. Medjutim, postoje dve okolnosti koje sustinski
suzavaju obim neophodnih informacija o elektronskirn spektrima [47,48].

Prva je Fermi-tecna interakcija medju elektronirna. Kao osnovni rezultat Fermi-tecnog raz-
matranja elektronskog sisterna javlja se uvodjenje gasa slabo interagujucih elementarnih pobu-
djenja (kvazicestica), koje opisuju udaljavanje elektronskog sistema od osnovnog nepobudjenog
stanja. U osnovnom stanju sva stanja sa energijom manjorn od granicne energije E < EF su po-
punjena, a sa energijom E > EF su slobodria. Funkcija E(k) = Ep, opisuje povrs koja se naziva
Fermijeva povrs. Prilikom pobudjenja elektronskog sistema, izriad Fermijeve povrsi javljaju se
kvazicestice cije se ponasanje u potpunosti odredjuje iz oblika Fermijeve povrsi i zavisriosti nji-
hove energije od kvaziimpulsa. Na taj riacin, u koncepciji Fermi-tecriosti, elektroni se poriasaju
kao elementarne kvazicestice sa dovljno velikim vremenom relaksacije T samo u uskom sloju, u
blizini Fermijeve pvrsi E(k) — EF, cija je siriria rnnogo rnanja od EF.

Druga okolnost je slabo dejstvo realno prisutriih spoljasnjih polja na elektronski sistem: elek-
tricnog, magnetnog i toplotnog. Prornena energije elektrona u tim poljima za vreme relaksacije
Tpraktifino je uvek mnogo manja od Fermijeve energije. Zbog toga, za opisivanje sirokog spektra
elektricnih, magnetnih, galvanomagnetnih i toplotnih svojstava metala, dovoljno je poznavati
ponasanje elektrona/supljina (naelektrisanih kvazicestica) koji se nalaze samo oko Fermijeve
povrsi.
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Uzimajuci u obzir ove dve cinjenice, osnovni zadatak istrazivanja energetskog spektra elek-
trona je odredjivanje oblika izoenergetskih povrsi Ei(k) = Epi u zoiiarna, ciji skup obrazuje

Fermi povrs, kao i brzinu elektrona VF = — gradkE na Fermijevoj povrsi (E — EF).
Metode istrazivanja energetskog spektra elektrona inogu da se podele u tri osnovne grupe.

1. Metode zasiiovane na istrazivanju kvaziklasicnog kretaiija naelektrisanja u elektricriom i
magnetnom polju.

2. Metode koje koriste kvantne efekte povezane sa kvaiitovanjem spektra naelektrisanja u
magnetnom polju.

3. Metode koje se baziraju na interakciji naelektrisanja sa zracenjem.

U prvu grupu spadaju galvanomagnetni efekti u slabim i jakim efektivnim magnetnim
poljima, skin-efekat, ciklotronska rezonancija, rnagnetoplazmeni talasi, fokusiranje elektrona,
inagnetoakusticka (geometrijska) rezonancija Piparda, diinenzioni efekti (delom radiofrekventni
efekat Gantrnahera). Druga grupa podrazumeva: kvantne oscilatorne efekte (delom efekat Sub-
riikova-de Gasa i de Gasa-van Alfena), kvantne dimenzione efekte, kvantnu cikolotronsku rezo-
nanciju, gigantske oscilacije apsorpcije ultrazvuka. U trecu grupu mogu da se ubroje metode
anihilacije pozitrona i komptonovsko rasejanje rendgenskih zraka na elektronima u metalima.

Svaki od ovih metoda sadrzi kako direktnu tako i indirektnu informaciju o svojstvima naelek-
trisanja na Fermijevoj povrsi. Pod direktnom informacijom se podrazumevaju najverovatniji,
pouzdani i tacni podaci o spektrirna naelektrisanja, koji se dobijaju neposredno iz merenja i
bez ikakvih pretpostavki o njihovoin zakonu disperzije. Indirektna informacija predstavlja po-
datke dobijene prilikorn obrade eksperimentalnih krivili pomocu razlicitih teorijskih formula,
upotrebljivih samo pri odredjenim pretpostavljenim rnodelima i inodelnim predstavarna o spek-
tru riaelektrisanja. Ta iriforrnacija je po pravilu manje verovatna i manje tacna, pa joj se mora
prilaziti ,,oprezno" [47,48].

2.3 Spektri i stanja elektrona u neogranicenim kristalima

Ovde su, metodom Grinovih funkcija, razmotrena neka svojstva u idealniin beskonacnim
(balk) kristalima sa primitivnom kubiiom resetkom, kao i u neogranicenim kristalniin sistemima
sa dve podresetke (struktura tipa NaCl). Polazi se od hamiltonijana kvazislobodnih elektrona
[21,22] koji u konfiguracionorn prostoru i harrnonijskoj aproksimaciji ima oblik:

H = E A"4«n - (2.27)
n,A

gde su a,fi i a^ operatori kreacije i anihilacije elektrona na cvoru kristalne resetke n. Velicina Ajj
predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na cvoru resetke n, a Wfi fi % su matricni elementi
elektronskog transfera izmedju susednih cvorova resetke. Ovde je pretpostavljeno da je broj
elektrona po atomu relativno rnali (jedan elektron po atomu) tako da se Kulonova interak-
cija elektrona moze zanemariti. U torn slucaju, lako se pokazuje da je hamiltoiiijan (2.27)
ekvivalentari hamiltonijanu elektronskog gasa u aproksimaciji efektivne mase [15,19]:

(2.28)
2m*

Hamiltonijan (2.27) napisan u aproksimaciji najblizih suseda ima oblik:

^ 2L, ^nxnvnzO,nxnvnzanxnvnc — /^ anxnvnz [Wx (anx + l,nvnz + anx-\.,nvnf)

(2.29)
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koji cemo, zbog pogodnosti, napisati u obliku zbira:

7

(2.30)

•"1 -• L±mxmymz / _, amxmymza"mxmymz > -"2 "z / ., ^mxmymz^
TTlxTHyTTlz TTlxl^i/flz

#3 = "x / „ amImvmza'nI:-lJmvmI ; -"4 = W^y / ^ amxmvmza

-"5 = "i/ / ^ amImj,mzamImy-l,mI ! -"6 = "z / > amxmvmzamxmvmz + l
mxrn,ymz mxmvmz

Hi = Wz / ^ amxmymzamxmymz-l •
mx my Tt\,z

Svojstva posmatranog elektronskog sistema analiziraju se pomocu antikomutatorske jedno-
cesticne Grinove funkcije (videti u dodatku 6.1)

( (2.31)

koja zadovoljava jednacinu kretanja:

iti ̂  Gs,A(t) - ih Sa^ 6(t) + Q(t) ({[an, H] , a+ }) . (2.32)

Drugi deo izraza na desnoj strani ove jednacine kretanja napisacemo kao:

0(0 {{[art, H ] , a+}) = F, (2.33)

a komutator:
7

(2.34)
i/=2

na osnovu cega dobijamo:

F = Ffirfl = e(t)({C, a+}) = Ft - £ Fv . (2.35)

Za izracunavanje potrebnih komutatora koristicemo standardne fermionske komutatorske relacije
[24,33]:

*, <4} = h* , {art, "m} = {a^, O+} = 0 . (2.36)

Zatim se moze preci na racunanje komutatora Cv:

xnynzi amxmymza"mxmymz

mxmymz

/ J &"mxmvmz ^mxmvmz (anxnvnzQ'mxmymz ~ &mxmvmzanxnynz) +

~ amxmymzanxnynz J Q'
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Na osnovu relacija (2.36) sledi: anxriynzamxri

- x x x — n n+ , pa je:
:"'nxnynzi * ""mxmymz^'Tixnynz

\^anxnynzarnxrnymz ~ "nxTnx"nvmv"n:,mx I

/ _. ^mxrnymz [

/ ^

Pozriato je da 6^ ,,skida" sumu po m = (mx,my,mz) i svako rrtj
konacno dobija: C\ ^nxnvnzo-nxnynz- Na osnovu toga i (2.33) sledi

= 9(4)

ij, (j = x,y,z), te se

gde izraz: Q(t) {{a^j, at 1) predstavlja polaznu Grinovu funkciju Gft^t). Analognim racuna-

rijem kao za Ci, dobijaju se i ostale vrednosti kornutatora (?„, pomocu koji mogu da se napisu
izrazi za svako Fv iz jednacine (2.33), odnosno (2.35). Njihovom zamenom u jednacinu kretanja
(2.32) dobija se:

-T, Gftt
at

flrn 6(t)

Wx Gni+i,w™ Wy (Gnxny+l,n,.A(t) + (2.38)

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

+00

5ifc(n—m) —twt

k —oo

- - r2?r J
,—iujt

(2.39)

(2.40)

k —oo

gde je N = NxNyNz - ukupan broj elektrona u kristalu. Ako se jos izraz (2.39) diferencira po t:

+ 00

r1 (t\; \" / ,1, , f ( , ,\.ik(fl—rn)—iijjt (1 / l f \ ^r7,mltj = ~*~^ Z^ / "W ̂ k^' 6 ' (^-41J

k -oo

a zatim sve to zameni u jednacinu (2.38) dobija se:

+ 002^?y - AS + Wx e+iak*
fc —00

W Wz = 0 . (2.42)
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2.3.1 Kristal sa primitivnom kubnotn resetkom

U ovom slucaju uzimamo da je Ajj = A i Wx = Wy = Wz — W (sto je opravdano s obzirom
da je u pitanju translaciono invarijamtna struktura), pa se direktno iz jednacine (2.42) dobija:

ih
[hu - A + 1W (cos akx + cos aky + cos akz)] G^u) = — , (2.43)

odakle dalje sledi izraz za Grinovu funkciju:

t l uw I .

27T w - W£ 2vr J5 - Ef

Nalazenjem polova Grinove funkcije dobija se izraz:

E£ = H W£ = A - 2W (cos akx + cos aky + cos afcz) (2.44)

koji predstavlja zakon disperzije vezanih elektrona [15-24]. Zakon disperzije slabo vezanih elek-
trona (degenerisan elektronski gas), kada je A = 6W [21], svodi se na oblik:

E;. = 4W (sin2 ̂  + sin2 ̂  + sin2 ̂ ] . (2.45)

Ako se uzme u obzir da je za male talasne vektore: —~- <S 1 =4> sin —- w —-, tada prethodni
j-i Zt Zt

izraz dobija oblik:
Eg « Wa2 f A;2 + A;2 + A;2) = Wa2k2 . (2.46)K \ y z j

h2k2 I 2a2W
Na osnovu (2.28) i (2.46) sledi: Wa2k2 = - , odnosno — = —^—. Poslednji izraz

2m* m* h
predstavlja reciprocnu vrednost efektivne rnase u dugotalasnoj aproksimaciji, sto zbog njenog
tenzorskog karaktera mozemo zapisati kao:

1 2a2W f l ° M
^ 0 1 0 . (2.47)

* \0 0 l)

Zakon disperzije slabo vezanih elektrona (2.45) raozemo napisati u sledecern obliku:

. O CtA.T . ') Ufoy — . O

= smj —— + sirr —^ ; ^fc, = snr

koji ce nain biti pogodniji zbog kasnije komparacije sa zakoriorn disperzije elektrona u film-
strukturama.

2.3.2 Kristalna struktura sa dve podresetke

Da bi se analizirala beskonacna kristalna struktura sa podresetkom, prvo se posmatra sastavni
motiv (beskonacni jednodimenzioni lanac - na slici 2.3) cijim se naizmenicnim redjanjem u sva
tri pravca ustvari dobija masivni kristal.
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• • . • W 'W ' W 'W ' W • ' ' W a W ° W • -

n = 0 1

Slika 2.3: Kristalni lanac sa dve podresetke

Analiza ovog kristalriog sisterna zapocinje od hamiltonijana (2.27) napisanog u obliku:

H — Y ^ A a + a — Y^ W _L\a+a ,\1 4Q1- 2_^ vUjv v / _j i/,i/+Aur/ ai/+A ) \-^-il

gde su a^ i av operatori kreacije i ariihilacije elektrona na cvoru kristalne resetke v. Velicina
A,/ predstavlja energiju elektrona lokalizovaiiog iia cvoru ^, a WVjV+\e energija elektronskog
transfera izmedju susednih cvorova resetke: v i v + A (gde je A = ±1).

Posto je u pitanju jedriodimenzion lanac, Grinove funkcije (2.31) zapisujemo kao:

a jednacinu kretanja:

d
ih -^ Gn<m(t) = ih 5nm 6(t) + Q(t) ({[an, H ] , a+}> .

Ubacivanjem hamiltonijana (2.49), komutator iz prethodne jedriacine postaje:

Cn = [an, H] = Y^&v [an, a+dv] - ̂

(2.50)

(2.51)

(2.52)

Koriscenjem antikomutatorskih relacija (2.36) izracunavaju se sabirci iz prethodnog izraza:

^ [On, a+CLv] = 53 &v (o^[«n, 0,v] + [an, O+jttjx) =
V

\-\-f \ /_ ™l" ~ l ~ \o fro \/ [o|J (,anOi/ — avan) + (ana,;, — a^an) av\ (2.o6)

/ • _ + . + \  V~^ A / + , +\

Nakon ,,skidarija" sume po v i prevodjenja svakog v u n, konacno se dobija da je C\ Anan.
Analognirn postupkorn se izracunava i C-2-

C2 = [an, a+a^+AJ =
v,\) + (ana+ - a+an) Q^+A] =

(2-54)

v,\a osnovu izracunatih komutatora dobija se:
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tako da jednacina kretanja (2.51) postaje:

„, (/ ) rr~ If], Q oiti
d_
dt

(2.55)

Ukoliko je n parno, tj. n = 2j, j = 0,1,2, ... N, tada su Gn>m = G«, Gn+A>m = G*+A,
An = Aa i Wn,n+A = W- U torn slucaju jednacina kretanja je:

dt
= ih Snm S(t) (2.56)

Ukoliko je n neparno, tj. n = 2; + 1, j = 0,1,2, ... N, tada su Gn>OT = Gbn, Gn+A,m = G^+A,
An = At i Wn,n+A = W- U torn slucaju jednacina kretanja je:

ih jt Gbn(t) = ih snm S(t) + WGan+x . (2.57)

U beskonacnoj kristalnoj strukturi sa podresetkom uvode se sledece smene: A^ —> Aa i
^ri+A ~^ Aj, (a i 6 su dve razlicite vrste atoma od kojih je izgradjena kristalna resetka). Jednacina
kretanja za Grinove funkcije (2.32) se, prema tome, deli na dve jednacine kretanja za dve Grinove
funkcije, koje posle Furije-transformacija (2.39) i (2.40), dobijaju oblik:

ih
— 7^ ~r x cosaxkx + Wy cosayky + Wz cos a,kx) , (2.58)

cos a^ Wy cos a Wz cos a, (2.59)

Posto se radi o translaciono invarijantnoj kristalnoj strukturi za nalazenja zakona disperzije
moze se uzeti da su Grinove funkcije G% = Ga i Gbn = Gb. Na taj nacin se nalazenje zakona
disperzije svodi na resavanje sistema jednacina sa dve nepozriate Grinove funkcije Ga i Gb, ciji
polovi (u (w, k) prostoru [33]) definisu eriergije elernentarnih ekscitacija u posmatranom sistemu.

pa/b
Kako se resenja gornjeg sistema jednacina mogu napisati kao fj , gde su .D"/6 determinanta
promenljive, a D determinanta sistema, uslov za nalazenje polova Grinovih funkcija se svodi na
izracunavanje nula determinante posmatranog sistema jednacina:

D =

Hu} — Aa

2(WX cos axkx+
+Wy cos ayky + Wz cos azkz)

2(Wxcosaxkx+
+Wy cos ayky + Wz cos az kz

= 0

Razvijeni oblik determinante (uz srnenu E = hui) je kvadratria jednacina oblika:

(2.60)

- E(Aa + A6) + Aa A6 - 4 W{ cos a{k{ = 0 , (2.61)

cija su resenja:

- '̂-i (Aa - 16 (2.62)
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Uvodjenjem novog paraarietra x — -r—i zakon disperzije postaje:

Aa 1
'T ± 2 \)

gm

6

0.0

£ 771

0.2 3.4 0.6 0.8

Slika 2.4: Zakon disperzije elektrona beskonacne kristalrie strukture tipa NaCl

Na slici 2.4 predstavljen je zakon disperzije elektrona u beskonacnorn kristalu sa dve pod-
reSetke za kx = ky = 0, Aa = 6W i x = 0.5, pri cerrm je uzeto da je Wx = Wy — Wz —
W. Energetska zona kristalrie strukture sa podresetkorn je kontinualna, kao kod kristala sa
primitivnom kubnom resetkom, ali se cepa na dve podzone dozvoljenili elektronskih starija,
medjusobno razdvojene zabranjenoru zonom. Karakteristicne redukovane energije (£ = hui/W)
za ovaj sistem izracuiiate su iz jednacine (2.63) uzimajuci kx = ky — 0 i kz — 0 (za C™ i £%*),
kao i kz = TT (za £$* i £™}. Na taj nacin se dobija:

£f = -1.68 ; = 2.00 ; = 7.00 ; = 10.68 , (2.64)

gde su £™, minirnalne i £$ rnaksimalne redukovane energije donje (d) i gornje (g) dozvoljene
eriergetske zone. Stoga je §irina zabranjerie energetske zone:

£F = = 5.00 . (2.65)
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2.4 Termodinamicka svojstva kristala

Zbog visoke giistine gas valentnih elektroria u metalirna se bitno razlikuje od klasicnog gasa.
Napred su delimicno razmatrana svojstva degenerisanog gasa slobodnih fermiona, §to se moze
uopstiti uzimajiici u obzir delovanje periodicnog polja kristalne reSetke koje menja gustimi stanja
valentnih elektroria. Za razliku od slobodnih elektrona gustina stanja u period icnom potencijalu
ne mora biti proporcionalna kvadratnom korenu iz elektronske energije. Na osnovu dobijenog
zakona disperzije (2.45) odnosno (2.46), ovde cemo izvesti izraz za toplotni kapacitet i entropiju
elektrona u idealnom kristalu sa primitivriom kubnorn resetkom.

2.4.1 Toplotni kapacitet elektrona

Fermi-Dirakova raspodela (2.1.7) moze da se iskoristi za analizu termodinamickih osobina
sistema slobodnih elektrona na niskim temperaturama [33]. Polazi se od standardnog izraza za
urmtrasnju energiju elektronskog gasa [16,40-44]:

U = (2.66)

Kako se energija elektrona u zoni rnenja prakticrio kontinualno, sumacioni izraz za uiiutraSnju
energiju moze da se prevede u integral po talasnom vektoru8:

27T 7T

£k gS^/«•/•>»«"/*'*•
0 0

Zamenom prethodnog izraza u (2.66) i prevodjenjern u integral po E(k] pomo6u zakona disperzije
u dugotalasnoj aproksimaciji (2.46), dobija se:

_ 1 NXNVN, E^
~ 4 7T2Ty3/2 J 1 + e (E-MO

Uvodjenjem smena T = E/0 i r\ n/Q, sledi:

EF/0
r3/2

^0^ I T
^3/2 ^ J 1+ er-

Uzimajuci u obzir da se radi o niskim temperaturama, gornja granica integrala moze da se zaraeni
sa +00 jer je EF 3> 0 [16]. Zbog toga posle smene £ = r — rj i nakon parcijalne integracije gornji
izraz prelazi u:

Na apsolutnoj nuli negativni izvod Fermijeve funkcije jednak je smgularnoj J-funkciji [16,28].
To ponasanje ostaje kvalitativno sacuvario u celom podrucju degeneracije. Drugim refiima,
funkcija 1/(1 + e^) se menja samo u okolini mile. Zbog toga se prvi faktor u prethodnom

c i r.

integralu moze razviti u red oko £ = 0: (£ + T?)5/2 = T?5/2 + -^3/2 + — ̂ 2r?1/2 + . . . [16,49].

8Uvodc se sferne koordinate /.bog sferne simetrije ovog problcma.
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Po pretpostavci rj je veliki broj9, a kako doprinosi integralu u podrufiju velikih apsolutnih
vrednosti promenljive £ eksporiencijalno opadaju [16], to se donja granica integrala moze za-
meriiti sa — oo, jer je greSka uzrokovana torn aproksiinacijorn zanemarljivo mala. Clariovi u
prethodnom razvoju sa neparnirn eksponentoin od £ ne doprinose integralu, a izvod Fermijeve
funkcije ne rnenja se zamenom £ —>• —£. Razmatranje se ogranicava iia kvadratne filariove po
temperaturi - vi§i doprinosi se zanemaruju [16,43]. Na taj na£iri, imajuci u vidu da integral tipa

(2.68)

TT
za n = 1, ima vrediiost I% = — [49,50], dobija se da je negativiia vrednost integrala I iz izraza

o
/ 57[-2\: / = r/5/2 1 + —-» , odakle zarnenom u (2.67) sledi:

57T2 '^2

10 7r'2W3/2

Iz uslova jednakosti ukupnog broja elektrona i moguceg broja njihovih stanja:

N- -

(2.69)

(2.70)

(N = NxNyNz), te nalazenjem odgovarajuceg izvoda dobija se:

1-1

gde je n0 = /260 = (6-7r2HA3/'2)2/'3 - vrednost heruijskog potencijala10 na Q = 0. U saglasriosti sa
ved ucinjenirn aproksimacijarna, ovu jedriacinu treba reSiti iskljucivo do kvadratnih Slanova po
temperaturi, s"to vodi do izraza:

-^(£)1'
koji pokazuje zavisnost heruijskog potencijala od temperature.

Zarnenom (2.71) u (2.69) dobija se izraz za urrutrasnju energiju elektrona idealne strukture:

12

Prema [16,21]:

sledi:
N 80 '

(2.72)

(2.73)

(2.74)

Ovaj izraz predstavlja toplotni kapacitet elektrona po jednorn atomu11 u idealnom kristalu,
odakle se vidi da je on linearno proporciorialan temperaturi.

9Radi se o niskim temperaturama.
10Indeks b - upotrebljen je da bi se istakli ,,balkovski" rezultati, koje 6etuo kaanije porediti sa renultatima za

slojevite strukture.
"Predpostavlja ae da se ima jedan elektron po elementarnoj deliji (primitivna ielija i razredjen elektronski gas).
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2.4.2 Entropija kvazislobodnih elektrona

Prilikom racunanja entropije polazimo od izraza za slobodmi energiju elektronskog gasa
[16,22]:

F = -0 £> {1 + eb-EMV°} - (2.75)
k

Prevodjenjein sume po k u integral na isti nacin kao u prethodnom slucaju kod izraCunavanja
unutraSrije energije 5 uvodjenjem istih sraena i aproksimacija, izraz za slobodmi energijn (2.75)
postaje:

1 NxNyNz

~15 7T2W3/2

odakle se zamenom (2.71) u (2.76) dobija:

2

Kako je eritropija [16,27]:

to sledi:

1+irGD '

1 +
57T2

12

2 N 89 '

(2.76)

(2.77)

(2.78)

(2.79)

Vidi se da je entropija numeriCki jednaka toplotnom kapacitetu elektrona. To se moglo
zakljuciti i iz drugacijeg prilaza [33,51,52]:

(2.80)

jer je u podrucjn degeneracije toplotni kapacitet fermionskog gasa proporcionalan temperaturi.
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3 Elektroni u tarikim filrnovima

U prethodnoj glavi istrazeni su spektri i staiija naelektrisanja i rijihov udeo u termodinamici
neograniceriih struktura. Prirueiyujuci aiialogni pristup ovde cerno odrediti iste karakteristike
naelektrisanja, all u kristalnim film-strukturama. Za razliku od idealnih beskouaciiih struktu-
ra, realm kristali ne poseduju osobinu transalcione iiivarijantnosti. Naruserije simetrije, koje je
uslovljeno prisustvorn granica, dovodi do pojave novih i savrseno rieocekivanih svojstava.

Poseban interes za proucavarijein ovik struktura javio se uakon siutetizovanja novih perov-
skitnili inaterijala koji, pogoduiin spaterovaiijein, postaju visokotemepraturski superprovodnici
[53-61]. Pokazano je da su ove kerarnike izrazito slojevite strukture u kojima je dominantna
pojava periodi£nog rasporeda CuO^ ravni. Zbog toga se moze pretpostaviti da se ponasaju
kao sistem tarikih spaterovaiiih filrnova koji se sastoje od nekoliko slojeva [53,57-59]. Logicrio
je stoga, pretpostaviti da se u fizickirn karakteristikama taukih filmova kriju koreni objasnjerija
visokotemperaturske superprovodriosti [58]. Iz tih razloga najveci deo istrazivarija taiikih fil-
mova posvecen je ispitivariju njiliovili superprovodnih svojstava. Ovde se prvenstveno radi na
pokusajiina stirnulisanili efekata (povecanje superprovodrie kriticrie temperature - pogodriija
raspodela elektrona) [62,63], zatirn izucavanju konkretnih kristalnih sisterna u cilju istrazivarija
efekata vaznili sa stanovista prakticne primene [64-66].

Pored superprovodriih, poslednjih godina se ispituju tanki filiuovi sacirijeni od drugih vrsta
rnaterijala zahvaljujuci njiliovoj potericijalrioj primeni u optoelektronici i poluprovodnifikoj teh-
nologiji. Posebno su iriteresantrie fiziCke osobine sistema film/substrat koji mogu biti iiaciiijerii u
raziiim kombiiiacijama metal/poluprovoduik, metal/metal, dielektrik/poluprovodnik itd. Teo-
rijska i eksperirneritalna istrazivanja velikog broja fizickih osobina (dielektricnih [67-70], rnag-
rietnili [71,72] i drugih) i fenomena taukih filmova razlifiitih vrsta inaterijala (organskih [70],
prelazuili metala [71] ili teorijskih modela [67-69,72]) pokazuju kardiiialuu razliku u poredjenju
sa odgovarajucirn masivriirn uzorcirna.

Ove razlike javljaju se prvenstveno kao posledica prostorne ograriiCenosti film-struktura,
usled £ega dolazi do kvantovarija norrnaliie komponente kretauja naelektrisanja. To se, pre svega,
odiiosi na energiju elektrona koja je kvantovana usled elektronskog konfinovanja. Energetski
spektar se cepa na niz diskretriih nivoa [29, 72-83], pri cemu je minimalria, tzv. riulta energija,
u filmu razlicita od rmle. Postojanje izvesnih granifinih uslova jedan je od uzroka naruSerija
simetrije. Prornena graiiiCnih uslova (perturbacionih parametara) na graniCiiiin povrSinama
dovodi do niza efekata znacajnih sa aspekta transportriili karakteristika ovih struktura. Ovi
graniCni uslovi mogu se merijati adsorpcijorn razlicitih materijala ili pomodu spoljasnjeg polja
[84]. Lokalni karakter gustine starija, oscilovanje Ferrnijevog nivoa, pojava povrsiriskih lokalizo-
vaaih staiija [72, 78,80,83] i mnogi drugi efekti, izdvajaju filmove kao strukture sa sasvim novim
fizif-kim osobiriama.

Metodom Grinovih fuukcija ovde je analizirari uticaj grauica i izmenjenih energetskih para-
metara u graniSnim slojevima na eriergetski spektar i starija elektroria u filmu sa priruitivnom
kubnom re§etkorn [72-83, 85-88], kao i filmu sa dve podresetke. Pomocu polova Grinovih funkcija
nadjen je energetski spektar, a pomocu dijagorialnili kornporienti spektralrie tezine elektrona.
Za film sa primitivnom kubnom reSetkorn izracunat je elektronski udeo u tennodiriamickim
svojstvirna - toplotnorn kapacitetu i entropiji [24,89,90].
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3.1 Spektri i stanja elektrona

Ovde ce najpre biti razmatrana kristalna film-struktura sa primitivnom kubnom resetkom, a
potom struktura sa dve podresetke. U oba slucaja se posmatra tanki film nacinjen na supstratu
nekim tehnicko-tehnoloSkim postupkom (naparavanjern, spaterovanjem i si.) [91]. Takodje se
uzima da u filmu nema naru§enja kristalne strukture (bez prisustva defekata, primesa i si.).
Bice pokazano da napustajuci koncept o kvantnim jamama, tj. tretirajuci film kao beskonacno
duboku kvantnu jamu mozemo dobiti nove rezultate za energetske spektre elektrona.

Hamiltonijan vezanih elektrona u tankirn kristalnim filmovima mozemo formirati polazeci
od ,,balkovskog" hamiltonijana (2.27), odnosno hamiltonijana (2.29) u aproksimaciji najblizih
suseda u obliku:

TT

+

/ ., anxnvnz

V''nx

+ wn

~t~ ''nxnvnz;

"i " nxnvnz;nx

^ '^'nnnnn

z ®nx — l|ij,Tii ~T"

E- l anxnvnz-l) •

(3.1)

Po§to su granicne povrsine filma uzete norrnalno na z - pravac, irideks sloja nz u (3.1) - uzima
vrednosti raz = 0,1,2, . . . , Nz , gde je Nz 6 [2, 20] kod ultratankih filmova. Indeksi nx i
nv, koji odredjuju polozaj atoma u svakom sloju, mogu imati proizvoljne celobrojne vrednosti
(prakticno, od —CXD, do +00).

3.1.1 Kristalna film-struktura sa primitivnom kubnom resetkom

Razmotrimo najpre, radi jednostavnosti, kristalni film sa primitivnom kubnom resetkom.

Model filma kubne kristalne strukture

Na slid 3.1 je dat presek modela ove kristalne strukture. Dimenzije filma su takve da je
on u XY ravnima beskonacan, a u z pravcima ima konacnu debljinu (L), odnosno ogranic'en je
ravnima (001) [73-83,85-90,92,93]. Znaci da ovaj film posedtije dve beskonacne granicne povrfine
paralelne XY ravnima i to za: z = 0 i z = L.

Zbog izmenjenih uslova na granicarna filma, uzecerno da je:

A (nz<0; nz>Nz) _ n .
-1 nxnvnz

nxnvO = A (1 + £, ) ;

z- _ A
x v n z

&nxnvNz = A (1 + £2) , (3.2)

gde je A - energija elektrona na cvoru kod beskonacnog kristala. Povrsinski parametri ei i £2
(koji mogu biti > 0 i/ili < 0 ) izrazavaju relativnu promenu ove energije na granicama filma.
MatriCrie elemente elektronskog preskoka sa sloja na sloj, mozemo izraziti:

(0<nz<Nz) _ w (0<nz<Nz)
nxnvnz',nx±\,nvnz nxnynz;nzny±l,nz

WninvQ.nxnvl = W(l + Wl) ; z-i-nxnvNf = W (I + (3.3)

nxnvnz;nznvnz — 1

gde je W - konstanta elektronskog transfera idealriog kristala. Povrsinski parametri w\, w^
(mogu biti > 0 i/ili < 0) opisuju relativnu promenu matricnog elernenta elektronskog transfera
(W} izmedju granicnih i njima susednih slojeva filma.
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Z A

Z

0 '

w

w

w

w

A(l+e2)

n2= Nz-2

nz=l

x/y

Slika 3.1: Presek ruodela kristalnog filrna u X(Y)Z ravni

Elektronski hamiltonijan tankih kristalnih filmova mozemo sada napisati u obliku:

(3.4)

"•* / > / _, amxmvmz L
mxmv m,=2

amImv+l,mJ "i" umx

^p E {am.mvo [(1

~ "

— l,m» "I" ^

r t-l [A am«m,^-l ~ W(\mvd (ami+l,mvO + amx-l,myO + O-

fn^W, (amI+l,mvJV, + Umx - 1 .rn,, AT,

JednaCine kretanja

amx-i,mvm,

z — ij J j

amxmv-l,o) —

amxmv-l,l) -

+

Pomocu tako prethodrio defimsanog harniltonijana, riajpre cemo izracunati jedriocestiSrie
antikomutatorske Gririove funkcije:

(3.5)

koje odredjuju ravriotezna svojstva elektrona u tankim kristalm'm filmovima (videti u dodatku
6.1).
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Elektronske Grinove funkcije se mogu izracunati mikroteorijskora procedurorn na slican nacin
kao sto je uradjeno u prethodnoj glavi. Potrebno je pre svega formirati jednacine kretanja
diferenciranjern prethodnog izraza po vrernenu:

d_
dt t (0 ~ I" "(t) On^nyTizi

6(0 ( [anxnvnAt),

(3.6)

i izracunati odgovarajuce komutatore (istirn postupkom kao i za idealne strukture), nakon cega
dobijamo:

^ — Gfi,rn(t) = ih SfMl S(t)

(3.7)

Uvodjenjem vremenske i delimicne12 prostorne Furije-transformacije:

W-M = — £ /
1 y t t •*KxKv_(X>

,̂ (**, fc^") (3-8)

(gde je: nz = 0,1,2,...^ i ax — ay = a), te zamenom gornjih transformacija u jednacinu
kretanja (3.7) dobija se:

+ 00

N,

W

du (f/iw- A +

ih

odnosno:

[/iw - A + 2W (cos afcx + cos aky)] Gnz.mt (kxky; w) +

— Sntmt

koja vazi za 1 < nz < Nz — 1. Ukoliko je nz = 0, jedriacina kretanja ima oblik:

^ -jr. GnxnvO;m(t) = & finxmx

+ (14- e,)AGnini/0;ra(0 - (1 +

!2Prostorna Furije-transformacija mora bit! delimicna (n^n
ograni£en duz ^-

(3.9)

(3.10)

nr) -> (Ai,A;y,Ti z) jer je posmatrani sistem
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Uvodjenjem Furije-transformacija, uz uslov nz = 0, dobija se

+00

N N *—
WX^y

{2vr A

+ (1 + wl)WGi,mi(kxky;u) - ~ Jo.m, = 0 ,

odnosno:

(3.11)
ih
—

U slufiaju nz — 1, jednacina kretarija ce biti:

(3.12)

Analognim postupkom kao u prethodnom sluCaju, preko Furije-transformacija (3.8), dobija se:

[hu A + 1W (cos akx + cos aky)] G1;nil (kxky- u) + (3.13)

dok se za nz = Nz — 1, istirn proracuuom dobija:

[/tw A + 1W (cosakx + c o s a k y ) ] G f f t - i - m f ( k x k y ; u j ) + (3.14)

— ^-i,mt

Za slu£aj nz = Nz, jedriaCina kretarija se na isti naCin svodi na:

- (l + £2)A + 2W(cosaA;x + cosaky)]GNt.mz(kxky;u) + (3.15)

ih, l;mA x y, ^ Ncm, •

Sada rnozerno formirati sistem od jednacina (3.9), (3.11) i (3.13-3.15). Svaku od ovili jednacina
delirno sa W, pri cemu uvodimo oznake:

g = n— - — + 2 (cos akx + cos aky) ;

nt;mt(kx,ky;uj) = GUz ; fCHl = ~ n*>m*-

(3.16)

(indeks mz je ,,parazitski" - videti u dodatku 6.1, pa je ovde izbaCen). Pomenuti sis tern jedria£iiia
irna orida oblik:
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+ Q GI +

(3.17)

G Nf-i + Q G nt-i + (I + w-z) G NZ =

(1 + WJ2)

Ovaj sistem diferencnih algebarskih jednafiina sadrzi Nz + 1 nepozriatih Grinovih funkcija:
(Jo, G*i, Gf2, . . . , Gffz. Na osnovu opstih algebarskih stavova, jasno je da se nepoznate
raogu izraziti kao:

gde DHz predstavlja odgovarajucu ,,zamensku" determinantu, a Dxf+\ deterrninantu sistema.
U cilju osnovnog zadatka ovog istrazivanja, a to je odredjivanje elektronskih energija, pot-

rebni su narn polovi Grinovih funkcija (videti u dodatku 6.1), koji se dobijaju kada iste teze
beskonacnosti, sto znacl da mora biti:

. 1 = 0 , (3.18)
A

1 + Wl

0

0
0
0

1+Wi

Q
1

0
0
0

0
1
Q

0
0
0

0 • • •
0 • • •
1 • • •

0 • • •
0 • • •
0 - • •

0 0
0 0
0 0

1 Q
0 1
0 0

0
0
0

1
Q

1 + W-2

0
0
0

0
1+102,

A '
Q ~ M7£2

(3.19)

predstavlja determinantu sistema i rnoze da se napis"e u razvijenom obliku:

(3.20)

*-3

gde je Pffz poliriom tipa Cebiseva (videti u dodatku 6.2).

Zakon disperzije

Uslov (3.18), u opstem slucaju, moze da se resi mnncricki za zadate parametre £j /2 , U'i/2 i
Nz [73-76], ali i arialiticki u tri karakteristicna slucaja [72,92]. Pri tome je uvek w\ 102 = 0,
dok parametri e mogu uzimati vrednosti:

W
£1. = £2 = 0 ; = 0, £2 = -- — £2 — — A

(3.21)
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Iz uslova (3.18), tj. za PNZ+I = 0, dobija se:

= 1,2,3, ...,NZ

Prvi i drugi uslov poznati su kao Dirillleovi i Nojmanovi granicrii uslovi, respektivno [72].
Prvi slufiaj (Dirillleovi uslovi) analitickog resenja (neperturbovan (idealau) film) odgovara

film-strukturi ,,ise£erioj" iz beskonaciie [85-86]. Tada je:

(3.22)

(3.23)

(3.24)

(3.25)

(3.26)

Na osnovu ovoga i jednacine (3.16) nalazhuo:

h Up — A — 1W (cos akx + cos aky — cos C^) ,

gde je cos C,^ — — cos a^(^) i " = Nz + 2 — /i, a

i. / , . •> _ ~ ̂  _ ^ i 9 q )\Kx\y) — - - r „ , i/ — i,^,o, . . . , JV.J -i-1.
a a TV^ + 2

Zamenom ovih relacija u (3.20) i uzirnajuci u obzir da je EAi>} = hui^ i A = 6W, sledi:

V

3

1

a)

2.5

1.5

i

0.5

0

..--

, _ - - "

0.2

,--"""

..---

0.4

- *"

0.6

_.-

.--

0.8

--'

^ — —

1

i /5
b)

Slika 3.2: Zakon disperzije elektrona (elektronskog gasa) u filruu

Izraz (3.26) predstavlja zakon disperzije slabo vezanih elektrona u filrnu (graficki je prikazan na
slici 3.2) i irna istu forrnu kao izraz (2.48) dobijeri za idealne iieogranicene strukture, s razlikom
§to je tamo kz praktifino kontinualno prornenljivo (u intervalu [0, rr/a])13 kao §to su kx i A,^,
a ovde je diskretiio - dato izrazom (3.25). Na slici 3.2 prikazan je zakon disperzije elektrona
u fihnu (slika a) se odnosi ria petoslojrii film i veliCinom T^^ kao parainetrom, a slika b) na

13Posmatramo samo ndesnu" polovinu spektra (fc; > 0, j' = x,y,z) iinajudi da je on ogledalski simetrifiaa.
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film od sedam slojeva i velicinom Gkz(v) kao pararnetrom), gde je izmedju isprekidanill linija
predstavljena 7,ona kontinualnih dozvoljenih energija u idealnim (neogranifieriim) stmkturama,
dok su puiiirn linijama oznaCene diskretne verdiiosti elektronskih energija n filmu.

Pored toga, posto je u pitaiiju tanak film, odnosno: Nz < (Nx,Ny], uocava se da je:

r,mm _. imin _ n .
Kx ~ Ky ~ u i

< max _ irnax _
cx — Kv ~ i

kmin _

~ a + 2
>0 (3.27)

max

o AT, + 2 a '

Izmedju minimalne i maksimalne vrednosti za fcz, pa prema tome i za £r, postoji Jos' Nz — 1-a
diskretna vrednost.

U skladxi sa gore pomenutim, dolazimo do zakljucka da elektronski spektar u tankom filmu
poseduje dva energetska gepa (slika 3.2a), donji d i gornji h:

i — crnmU = Of y ^
4 VJVZ + 2

pmoi cmax iOr r= fl (3.28)

(indeks / oznacava film, a b beskonacnu strukturu). Vidi se, a i na slid 3.3a je to graficki
predstavljeno, da velicine gepova naglo opadajn sa debljinom filma (kvaclratna zavisnost). To
znaci da je njihova prakticna egzistencija vezana samo za ultratanke (nano) strukture [92,94].

Slika 3.3: Zavisnost energetskog gepa (a) i Sirine dozvoljene energetske zone (b) od debljine filma

Pojava ovog kvantnog dirnenzionog efekta iiije ekstremna novina [94]. Postojanje energetskog
gepa potvrdila su ispitivanja optifikih svojstava tankili filmova nekih materijala [95]. U ovim
eksperimentima je uocen pomak crvene granice fotoapsorpcije pri izmeni debljine filma.

Posebno je fizicki zna5ajan donji energetski gep koji bi mogao da se tumaci kao energija
aktivacije G = 4Wd = ksTac, gde je Tac njemu pridruzeria aktivaciona temperatura1'1. Na

M0va temperatura je pridruiena energiji aktivacije - donjem (pravom) energetskom gepu [24]. U masivnim -
neogranicenim stmkturama ova velicina ne egzistira jer je df, — 0. I/, izraza (3.28) vidi se da se ona ponasa na isti
nacin kao energetski gepovi - veoma br/o (parabolicki) opada sa porastom broja slojeva A^. Za izuzetno tanke
filmovc Toc je relativno visoka, dok za N, —Y oo ona te/.i nuli.
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taj uacin, za nastanak elementranih pobudjenja u sistemu potrebno je uloziti energiju vecu od
euergije aktivacije. Ako se uzrue u obzir da su u sistemu prisutni i forioni [89,90,96,97], za
pobudjenje kako elektronskog tako i foiionskog podsisterna treba uloziti energiju ili ill zagrevati

el fdo neke aktivacione temperature Tai , sto znaci da se sistem do te temperature ponaSa kao
,,zamrznut" (elektroni, a pogotovo fonorii iiisu prisutni, priguSeni su sve do T^c ) [89,90,97]. Za
karakteristicne vrednosti parainetara kerarnickih visokoteruperaturskih provodnika [98] i zadate
vrednosti fenornenoloskog parametra W ~ 1 eV (za film sa oko dvadesetak slojeva) rnoze se
proceniti: TM — kg Geif ~ 30 K. Sve do ovih temperatura fouoni su priguserii [97], a nosioci
naelektrisanja ruogu kroz film da se slobodrio - bezotporno prostiru (to je stanje idealne elek-
triciie provodnosti). ,,Zamrzavanje" elektronskog podsistema moze se tumaciti i tako da se u
film-strukturarna, za velicinu donjeg energetskog gepa, podize energija osnovnog stanja. Samo
elektroni sa energijama vecim od ove rniiiimalne inogu da ucestvuju u transportm'm i fizicki in-
teresantnim procesima. Temperatura izriad koje su u filmu prisutni i foiioni i slobodrii elektroni
(koji tek tada ruogu da stupe u medjusobnu interakciju i formiraju Kuperove parove, £ime je
omogucen superprovodni transfer naelektrisanja u filmu) rnoze se proceniti kao superpozicija
elektronske i fononske aktivacione temperature: Tac = T£c + T/c ~ 60 K. Dakle, da bi se u filmu
ostvarili uslovi kakvi su prisutni u klasiciiim superprovodnicirna, a to su elektroni u fononskom
polju [99], potrebno je ,,podici" temperaturu sistema na oko 60 K. Sve do te temperature iiema
elektricnog otpora u sistemu i postoje uslovi za idealno elektricno provodjenje. Tek iznad ove
temperature elektroni inogu da se vezuju u Kuperove parove i kao takvi ucestvuju u super-
provodjenju. Ako prihvatimo BCS prilaz [99-101] onda bi kriticna temperatura superprovodnog
prelaza ultratankih filmova rnogla da se procerii na oko:

Tc = TOC^TBCS < 100.PC ,

Sto je u saglasnosti sa eksperimentalnim podacima [98].
Zbog postajarija gornjeg energetskog gepa, slrine dozvoljenih eriergetskili zona elektrona (a i

fonona [96,97]) su srnanjene, pa ova elementrana pobudjenja imaju ,,manevarski prostor" i lakSe
se vezuju. Pored toga, gornji energetski gep u elektronskom spektru tankih filmova redefini^e
polozaj Ferrnijevog nivoa (spuSta ga za vrednost At) u odriosu na njegovu vrednost kod rnasivriih
uzoraka [24].

Osnovna posledica postojanja energetskih gepova je ,,suzenje" zone dozvoljenih energija elek-
trona (slika 3.3b):

7T

N.
(3.29)

Sa slike 3.3b se vidi da se sirina energetske zone elektrona kristalriog filma veoma brzo (para-
bolicki) priblizava balkovskoj vrednosti, kada se debljiria filma povecava, tj. kada raste broj
slojeva Nz. Za izuzetno tanke filruove (A«f) - je veoma uska, dok za Nz —> oo oria tezi (Aif) t.

Zavisnost eriergije elektrona f^(0) (kx = ky = 0) od dozvoljenih vrednosti kvaziimpulsa
poprecnog (u odriosu na XY ravni) kretanja (kz = kz(v)) prikazaii je na slici 3.4 za filmove
razlifiitih debljiria L = Nzu.

Vidi se da se pri smanjeriju debljirie filma energije podzona povecavaju kao i rastojanje
izrnedju rijih. Kretanje elektrona u svim slojevima filrna paralelriirn XOY ravni, ostaje isto kao
i u masivnom kristalu.
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Slika 3.4: Zavisnost energije elektrona od kvaziimpulsa

Na osnovu izraza za tenzor efektivne raase elektrona (2.14), odnosno (2.47) i izraza (3.26)
sledi da se za efektivnu masu naelektrisanja u fihn-strukturama dobija ista zavisnost kao i
za beskonacne strukture (2.47). Ta cinjenica dovodi do zakljucka da je efektivna masa elek-
trona/supljina ista u oba posmatrana sistema i da karakter elementarnih nosilaca naelektrisanja,
prisustvom granica, nije izmenjen.

Sto se tice druga dva analiticka reSenja, nije tesko pokazati [72,92] da se u tiin sluCajevima
dobijaju vrednosti:

_ n TT/J,

A" £2 = -•
w

(3.30)

Analizirajuci analticki rnogu^e slucajeve (3.23) i (3.30) rnoze se naci aparoksimativno anali-
ticko reSenje, u op§tem slucaju, u obliku:

TTfJ,
(3.31)

Korigcenjem trigonometrijskog oblika Cebisevljevill polinoma (videti u dodatku 6.2):

, . . shM> + l)C«
sn

(3.32)

gde je g = 2005(^1 , za male /(ei/2, ̂ 1/2) mozemo izvrsiti sledece aproksimacije [92]:

sin N^L w -(-l)"/C/t , cos Nz(lt «(-!)", sin C,,^ C M , co s^wl - (3-33)

Stavljajuci to u (3.18) dobijamo aproksimativne izraze za /, £f i energetske gepove 17. Tako je
u opstem slucaju:

(3.34)
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Kako je izracunavanje energetskih gepova veoina kornplikovano, analiziracemo sarno simetri-
5an slucaj (fi = £? = £ , w\ w-2 = w):

1 — cos
7T

,
-

(3.35)

A
Ovaj izraz vazi za / > 0, tj. u oblasti — £ > (1 + to) — 2 za donji energetski gep, kao i

— r£ < 2 - (1 + u;)2 za gornji gep.
kv

U svirn ostalim slucajevirna (opSti slucaj) inora se primeniti rmrnericko reSavarije uslova (3.18)
za zadate vrednosti pararuetara £1/21 wi/2 ka° i Dl"0J slojeva filrna Nz. ReSavanjem jedna£ine
(3.20), odnosno iislova (3.18) po prornenljivoj QV (y — 1, 2, 3, ... , Nz + 1), iz jedria£irie (3.16)
se dobija zakon disperzije obliku:

- A
(3.36)

gde je: ^jtxjtv isto kao u izrazu (3.26)
Rezultati nuirieriCke procedure prikazani su u tabelama (3.1-3.3) i slici 3.5, gde su analizirane

fiu - A + 6W
rednkovane energije (— ——— - = 4<?^(v)) elektrona u zavisnosti od granicnili pararnetara

za petoslojni film (Nz = 4) pri kx = ky = 0.

Elektronska stanja

Analiza dobijenih i tabelarno prikazam'h rezultata pokazuje niz vrlo zanimljivih podataka
koji ukazuju na sledeci (veoma bitan) uticaj svih granicnili pararnetara rnodelne strukture.

• Povecarijem energije elektrona na povrSinskim slojevima filma (parametara £1/2)1 ceo spek-
tar se pornera ka viShn vrednostima energija, pa cak rnoze da izadje i van najviSe balkovske
granice.

• Povecarijem energije elektroriskog transfera izrnedju granicnih i rijirna susednih slojeva
(parametara 10^2), energetski spektar se Siri, prema ili van granica eriergetske zone ideal-
nog kristala.

• Pored ,,suzene" eriergetske zone (redukovarie energije 0 < 4£ < 4), s"to je prikazano na
slici 3.5a, (sva eriergetska stanja filma leze unutar eriergetske zone idealriog kristala) kada
spektar poseduje gornji i donji energetski gep, zoria dozvoljeriih elektronskih energija rnoze
da se proSiri i van balkovskili granica. Tada se pojavljujii i lokalizovai^a elektronska stanja
(samo jedno, Sto je prikazano na slici 3.5b, ili dva, slika 3.5c15). Pokazario je [102] da se
lokalizovana stanja javljaju u slucaju kada su perturbovarie energije elektroriskog transfera
u XY granifhiirn ravnirna, dok u slojevima paralelnirn ovrrn ravriima nerna perturbacije.
Medjutirn, ovde ja analizirana pojava lokalizovanili stanja (numericki i graficki) u slufiaju
perturbacije elektronskih energija i elektroriskog transfera u granicnirn i njirna susednirn
slojevima duz 2-pravca.

'6Broj lokalizovanih stanja nije ograuiCen na najviSe dva, jer se povedanjem debljine filma ruogu javiti jo§ neka,.



36 3 ELEKTRONI U TANKIM FILMOVIMA

0.5 1.0 1.5 2.0

0.5 1.0 1.5 2.0 <T 0<T
^

0.5 1.0 1.5 2.0 <T
•'xy

c)

Slika 3.5: Energetski spektri elektrona tankog fllma:
- nmitar balkovskih granica (a)
- pojava Iokali7,ovanog stanja elektrona (b)
- pojava lokalizovanih stanja elektrona (c)
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Tabela 3.1 Spektri elektrona u (petoslojnoin Nz = 4) filrnu

Graiiicni parametri
A
W7£l

-0.50

w\0

-0.50

-0.40

A
w£'2

-0.50

-0.25

0.00

0.25

0.50

-0.50

-0.25

0.00

0.25

0.50

-0.50

-0.25

0.00

0.25

0.50

W'2

-0.60
-0.50
-0.40
-0.35
-0.25
-0.15
-0.10
0.00
0.10
0.15
0.25
0.35
0.40
0.50
0.60
-0.60
-0.50
-0.40
-0.35
-0.25
-0.15
-0.10
0.00
0.10
0.15
0.25
0.35
0.40
0.50
0.60
-0.60
-0.50
-0.40
-0.35
-0.25
-0.15
-0.10
0.00
0.10
0.15
0.25
0.35
0.40
0.50
0.60

Redukovane eriergije (4 £„}

4£i
0.51
0.48
0.45
0.46
0.43
0.39
0.40
0.37
0.32
0.33
0.28
0.23
0.25
0.20
0.14
0.48
0.46
0.44
0.44
0.41
0.38
0.38
0.35
0.31
0.32
0.27
0.23
0.24
0.19
0.13
0.45
0.44
0.41
0.42
0.39
0.36
0.36
0.33
0.29
0.30
0.26
0.21
0.23
0.18
0.13

4£2

1.28
1.24
1.19
1.25
1.22
1.18
1.22
1.19
1.15
1.18
1.15
1.12
1.15
1.12
1.10
1.24
1.19
1.15
1.20
1.16
1.12
1.16
1.12
1.09
1.12
1.09
1.06
1.08
1.05
1.03
1.19
1.15
1.10
1.15
1.11
1.07
1.10
1.06
1.03
1.05
1.02
0.99
1.01
0.98
0.96

4 £3

1.54
1.55
1.56
1.64
1.63
1.62
1.67
1.66
1.64
1.68
1.66
1.65
1.68
1.66
1.65
1.55
1.56
1.57
1.67
1.66
1.65
1.71
1.70
1.68
1.73
1.71
1.70
1.72
1.71
1.70
1.56
1.57
1.58
1.69
1.68
1.68
1.75
1.73
1.72
1.77
1.75
1.74
1.77
1.76
1.74

4 £4

2.22
2.27
2.32
2.40
2.46
2.51
2.62
2.69
2.71
2.81
2.84
2.86
2.93
2.95
2.96
2.27
2.31
2.36
2.44
2.49
2.54
2.65
2.70
2.74
2.84
2.87
2.89
2.96
2.98
2.99
2.32
2.36
2.40
2.47
2.53
2.58
2.68
2.73
2.77
2.87
2.90
2.92
2.99
3.01
3.02

4 £5

3.46
3.47
3.48
3.50
3.52
3.55
3.59
3.63
3.67
3.75
3.81
3.88
3.99
4.07
4.15
3.47
3.48
3.49
3.51
3.53
3.56
3.60
3.64
3.68
3.75
3.81
3.88
3.99
4.07
4.15
3.48
3.49
3.51
3.52
3.54
3.57
3.61
3.65
3.69
3.76
3.82
3.88
3.99
4.07
4.15
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Tabela 3.2 Spektri elektroria u (petoslojnorn Nz = 4) filmu

Granicni parametri
A
w£l

0.00

Wl

-0.10

0.00

0.10

^
w£2

-0.50

-0.25

0.00

0.25

0.50

-0.50

-0.25

0.00

0.25

0.50

-0.50

-0.25

0.00

0.25

0.50

W2

-0.60
-0.50
-0.40
-0.35
-0.25
-0.15
-0.10
0.00
0.10
0.15
0.25
0.35
0.40
0.50
0.60
-0.60
-0.50
-0.40
-0.35
-0.25
-0.15
-0.10
0.00
0.10
0.15
0.25
0.35
0.40
0.50
0.60
-0.60
-0.50
-0.40
-0.35
-0.25
-0.15
-0.10
0.00
0.10
0.15
0.25
0.35
0.40
0.50
0.60

Redukovane energije (4 £„)

4<?i

0.40
0.38
0.36
0.37
0.35
0.32
0.32
0.29
0.26
0.27
0-23
0.19
0.21
0.16
0.11
0.37
0.35
0.33
0.33
0.31
0.29
0.30
0.27
0.24
0.24
0.21
0.17
0.19
0.14
0.09
0.32
0.31
0.29
0.29
0.28
0.26
0.26
0.24
0.21
0.22
0.18
0.15
0.16
0.12
0.08

4£2

1.22
1.16
1.10
1.16
1.11
1.06
1.10
1.05
1.01
1.04
1.00
0.96
0.98
0.95
0.92
1.19
1.12
1.06
1.12
1.06
1.01
1.05
1.00
0.95
0.99
0.94
0.90
0.93
0.89
0.85
1.15
1.09
1.03
1.08
1.02
0.96
1.01
0.95
0.90
0.92
0.89
0.84
0.87
0.83
0.79

4 £3

1.67
1.71
1.75
1.87
1.89
1.91
2.00
2.00
2.00
1.94
2.06
2.05
2.09
2.08
2.07
1.66
1.70
1.73
1.87
1.88
1.90
2.00
2.00
2.00
2.07
2.06
2.05
2.10
2.09
2.08
1.64
1.68
1.72
1.86
1.88
1.89
2.00
2.00
2.00
2.07
2.06
2.06
2.11
2.10
2.09

4 £4

2.62
2.65
2.68
2.73
2.77
2.82
2.90
2.95
2.99
3.08
3.11
3.15
3.21
3.23
3.24
2.69
2.70
2.73
2.78
2.82
2.87
2.95
3.00
3.05
3.14
3.17
3.21
3.27
3.29
3.31
2.71
2.74
2.77
2.82
2.87
2.92
2.99
3.05
3.10
3.19
3.23
3.27
3.34
3.36
3.37

4 £5

3.59
3.60
3.61
3.62
3.63
3.65
3.68
3.71
3.74
3.80
3.85
3.91
4.01
4.09
4.16
3.63
3.64
3.65
3.65
3.67
3.68
3.71
3.73
3.76
3.82
3.87
3.92
4.02
4.09
4.17
3.67
3.68
3.69
3.70
3.71
3.72
3.74
3.76
3.79
3.84
3.88
3.94
4.03
4.10
4.17
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| Tabela 3.3j Spektri elektroxia u (petoslojnom A^ — 4) fihrm
Gram6iii pararnetri

A
w£i

0.50

Wi

0.40

0.50

0.60

^T^
w£*
-0.50

-0.25

0.00

0.25

0.50

-0.50

-0.25

0.00

0.25

0.50

-0.50

-0.25

0.00

0.25

0.50

W2

-0.60
-0.50
-0.40
-0.35
-0.25
-0.15
-0.10
0.00
0.10
0.15
0.25
0.35
0.40
0.50
0.60
-0.60
-0.50
-0.40
-0.35
-0.25
-0.15
-0.10
0.00
0.10
0.15
0.25
0.35
0.40
0.50
0.60
-0.60
-0.50
-0.40
-0.35
-0.25
-0.15
-0.10
0.00
0.10
0.15
0.25
0.35
0.40
0.50
0.60

Redukovaiie energije (4 £„)

4£i

0.25
0.24
0.23
0.23
0.22
0.20
0.21
0.19
0.16
0.16
0.14
0.11
0.12
0.08
0.04
0.20
0.19
0.18
0.18
0.17
0.15
0.16
0.14
0.12
0.13
0.10
0.08
0.08
0.05
0.02
0.14
0.13
0.13
0.13
0.12
0.10
0.11
0.09
0.08
0.08
0.06
0.04
0.04
0.02
-0.01

4£2

1.15
1.08
1.01
1.07
1.01
0.94
0.98
0.93
0.87
0.90
0.85
0.80
0.83
0.78
0.74
1.12
1.05
0.98
1.04
0.97
0.91
0.95
0.89
0.83
0.86
0.81
0.75
0.78
0.73
0.68
1.10
1.03
0.96
1.00
0.94
0.88
0.92
0.85
0.79
0.82
0.76
0.71
0.74
0.68
0.63

4 £3

1.68
1.72
1.77
1.92
1.95
1.97
2.09
2.10
2.11
2.19
2.19
2.19
2.24
2.24
2.23
1.66
1.71
1.76
1.91
1.93
1.96
2.08
2.09
2.10
2.19
2.18
2.18
2.24
2.23
2.22
1.65
1.70
1.74
1.90
1.93
1.95
2.07
2.08
2.09
2.18
2.17
2.17
2.23
2.22
2.22

4 £4

2.93
2.96
2.99
3.04
3.08
3.13
3.21
3.27
3.34
3.44
3.51
3.59
3.67
3.72
3.75
2.95
2.98
3.01
3.05
3.10
3.15
3.23
3.29
3.36
3.47
3.54
3.60
3.72
3.77
3.82
2.96
2.99
3.02
3.06
3.11
3.16
3.24
3.31
3.37
3.49
3.56
3.63
3.75
3.82
3.87

4 £5

3.99
3.99
3.99
4.00
4.00
4.01
4.01
4.02
4.03
4.05
4.06
4.09
4.14
4.18
4.23
4.07
4.07
4.07
4.07
4.08
4.08
4.09
4.09
4.10
4.11
4.12
4.14
4.18
4.21
4.26
4.15
4.15
4.15
4.15
4.16
4.16
4.16
4.17
4.17
4.18
4.19
4.21
4.23
4.26
4.30
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Na osnovu podataka iz prethodnih tabela, kao i graficki prikazanih rezultata na slici 3.5,
sledi da ce najvisa energija u spektru izaci iz energetske zone masivnog kristala za vece vrednosti

pararnetara —£1/2 i U ) i /2> tj- pojavice se lokalizovana stanja elektrona. To se vidi iz tabele 3.3
W '
A A

narofito za ^T£I = 7j7£2 = 0.5 i w\ w? = 0.6 kada je najvisa elektronska enegija 4£ = 4.30

(zadnja vrsta u tabeli 3.3). Takodje zbog velikog sirenja spektra elektrona pri wi = w-2 = 0.6

i pored toga sto je spektar pomeren ka viSim energijarna (zbog -—e\ —-£2 — 0.5), uofiava se
W W

da je tninimalna energija elektrona manja od mile, tj. javlja se lokalizovano stanje sa energijom
ispod energetske zone masivnog kristala.
Uslove za pojavn lokalizovanih stanja16 nalazimo iz jednacine (3.18) uvrstavajuci wmin < 0, pri
cemu su: Q < -2 i Pn = (—l)"(n +1) ili wmax > 0, sa g > 2 i Pn = n-\-1, a sve to uz kx = ky = 0
u oba slucaja.

< 0, (3.37)

A-2W
~JT

W

Resavanjem jednacina se dobijaju uslovi:

A

W
A

W

£ < (1+ W)2 - 2 <0,

A-2V7
OJ,:

(3.38)

(3.39)

Zanimljivo je da ovi uslovi ne zavise od broja slojeva (debljine filma) Nz, sto je prikazano na
slikaina 3.6 a i b, respektivno (oblasti gde se pojavljuju lokalizovana stanja obelezena su brojem
2).

0.2

0.3

-0.2

0-5

b)

Slika 3.6: Fazni dijagrami graniCnih uslova za pojavu lokalizovanih stanja
(energetskih nivoa) ispod balkovskih granica (a)
i iznad balkovskih granica (b)

'"Ova stanja ra/.matrali smo za slucaj simetricnog filma: et = £2 = e i wi = W2 = u>.
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U zelji da ispitamo zavisnost eriergije lokalizovanih stanja elektrona od debljijie filma, aiializi-
rali smo poriaSanje veli&ne redukovanih energija (4£) od Nz u karakteristicnom slucaju, odnosno

A A
za: —£1 = 777^2 = 0-5 i Wi = W2 = 0.6, sto je prikazario u tabeli 3.4 (treba imati u vidu da su

W W
eiiergije u intervalu 4£-2 -r 4<?Art_1 unutar balkovske zone, pa nisu unete u tabelu).

LOKALIZOVANA STANJA
Broj slojeva

JV* + 1
3
4
5
6
7
8
9
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23

Redukovane energije
4£i

-0.0265
-0.0171
-0.0126
-0.0100
-0.0083
-0.0071
-0.0062
-0.0055
-0.0050
-0.0046
-0.0042
-0.0039
-0.0036
-0.0034
-0.0032
-0.0030
-0.0028
-0.0027
-0.0026
-0.0025
-0.0024

4£2 -^4£>Ar j_1 4£w,

4.0179
4.0894
4.1269
4.1479
4.1602
4.1675
4.1721
4.1749
4.1767
4.1779
4.1786
4.1791
4.1794
4.1796

4.17978
4.17987
4.17993
4.17997

4£;v,+i

4.5265
4.3694
4.2962
4.2552
4.2399
4.2136
4.2027
4.1953
4.1903
4.1862
4.1846
4.1831
4.1821
4.1814
4.1809
4.1806
4.1804
4.1803
4.1802

4.18015
4.1800

Tabela 3.4: Zavisnost energije lokalizovanih stanja od Nx

Analizorn podataka iz tabele 3.4 vidi se da sa povecanjem debljiiie filma eriergije lokalizovanih
elektronskih stanja teze granicama energetske zone idealriog kristala, s"to je i grafi£ki prikazano
(u granifinom slu£aju Nz -» oo) na slici 3.7a (donja lokalizovana stanja) i 3.7b (gornja).

Zavisnost energije lokalizovanih stanja od debljiiie filrua, kao i energije tih stanja mogu se
riaci koriScenjem hiperboliCnog oblika Cebisevljevih polinoina:

sinh(ri
s'nihrj

Q = 2 cosh rj .

Zamenom u jednaCirm (3.18), primenom teoreme adicije i stavljajuci lim^-^
dobija se jednacina za QIOC koja ne zavisi od debljiiie filma Nz:

\Qloc - 777^ - (1 + u>)2 cosh 17 + 2(1 + w)'2 sinliry QIOC - —e - (1 + w)'2 coshr/ +
I W J [ W J

i
—- J..
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&4/S '

4.5

4.4

4.3

4.2

4.1

* *-^l >

.

-0.005

-0.010

-0.020

5 10 15 20 Nj-i-1 "°'°25

*.

5 10 15 20 Wz-t

. *

•

Slika 3.7: Zavisriost energije lokalizovanih stanja od debljine filma
a - iznad balkovskih granica; b - ispod balkovskih granica

Red jednacine moze biti smanjen, na taj nacin dobijarao koren jednacine za QIOC u sledecem
obliku:

w(w + 2}elc - —e [(1 + u;)2 - 2J gloc - (—) V - (1 + U;)4 = 0 , (3.40)

koja vazi kako za donja, tako i za gornja lokalizovana stanja, gde je uslov za njihovn pojavu
ispunjen [92].

Zbog cinjenice da energije lokalizovanih stanja, povecanjem debljine filma, stapaju u jednu
vrednost, ova analiza moze takodje biti primenjena i na model polubeskonacnog kristala. U
torn slucaju lokalizovana elektronska stanja mogu da se pojave na perturbovanim povrSinama
sistema.

Formalno, uslovi za pojavu lokalizovanih stanja mogu se dobiti stavljanjern e\ e , w\ w
(za perturbovanu povrsinu) i £2 = 0 , w% = 0 (za drugu, neperturbovanu povrSinu koja lezi \
beskonacnosti - Nz —> oo). Deterrninanta sistema je tada:

(3.41)

Stavljajuci iste uslove kao i za slucaj filma: wmjn < 0 za g < — 2 i Pn = (—l)n(n +1) ili wmai > 0
z a p > 2 i ' P n = n + l, kao i kx = ky = 0 (u oba slucaja) dobija se:

A

4«>2-

(3.42)

(3.43)

Stavljajuci Nz -4 oo ovi uslovi se poklapaju sa uslovirna (3.38) i (3.39) za simetricno perturbovan
tajiki film. Dakle, film dovoljne debljine (vec za Ng > 20) se ponasa kao polubeskonafini kristal,
odnosno granice filma ne uticu jedna na drugu zbog velike debljine filma.



3.1 Spektri i stanja elektrona 43

Miuimalua vrednost euergije riosilaca naelektrisanja u tankom filiuu je razlicita od nule.
VeliCina ovog (donjeg) energetskog gepa zavisi kako od graniCuih energetskih parametara (e1/2)

u>i/2)> tako i od debljiue filrna (Nz) sa Cijim pove£anjem vrlo brzo postaje iSCezavajuce mala
(slika 3.8, u sviui sluCajeviina uzeto je: £2 = ^2 = 0).

0.20

0.15

0.10

0.05

Slika 3.8: Zavisnost minimalne energije od debljine filina

Sa ove slike je jasna tendencija i odluCujuca zavisnost opadanja velicine gepa (pa i Tac)
sa povecanjem debljine filma. Uticaj perturbacija granicnih energetskih parametara (A^/y,,
WI/N^) promenom e^ i ^1/2 je ipak rninoran jer treba uzeti u obzir da su cak i nano-strukture
te§ko prakti£no izvodljive sa manje od 5 atomskih ravni, gde bi ovaj uticaj imao zria£ajne
reperkusije.

3.1.2 Kristalna film-struktura sa dve podresetke

Na osiiovu prethodnog inodela filma, foriniran je model kristalne film-strukture sa pod-
re§etkom - tipa NaCl. Slicnim postupkom izracunavanja kao za odgovarajucu beskonacnu
kristalnu strukturu, ali uz priinenu odgovarajucih transfermacija iz prethodnog poglavlja, dobi-
jen je zakon disperzije elektrona u filmu sa podreSetkom [87,88].

Model perturbovanog filma sa podresetkom

Kao i u prethodnom sluCaju, naruSavanje translacione simetrije, kod ovog inodela, duz
jednog privilegovanog pravca se uvodi preko indeksa nz, koji moze popriinati vrednosti nz =
0,1,2, ... Nz> gde Nz & [2,20]. Dimenzije filma su takve da je on u XY ravniina beskoriaCan,
a u z pravcima iina koiiacnu debljinu (L). Dakle, i ovaj film poseduje dve beskonacne granifoie
povrSi paralelne XY ravniina i to za: z = 0 i z = L (slika 3.9).

Na ovoj slici je Seinatski prikazan model kristalne film-strukture sa podreSetkoin. VeliCina Aa

predstavlja energy u elektrona lokalizovanog na Cvoru vrste a - beli krugovi, dok je A** energija
elektrona iia £voru vrste b - crni krugovi. Perturbacija filina uvodi se preko sledecih parametara:
eo/w " °P^SUJU relativriu proinenu energije elektrona (A0/*) lokalizovanih na Cvoru n (fnz = 0, Nz)

i parametara WQ/N koji opisuju perturbaciju elektronskog trausfera W izinedju susednih £vorova
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L

0

w
„
w

W

W

A3

A*

A"

w

A6

n7

n=J

nz=2

nz l

nz=0

Slika 3.9: Presek modela kristalne film-strukture tipa NaCl

koji se nalaze xi povrsinskim slojevirna, na granici. Prema tome se mo?,e napisati:

(3.44)

U skladu sa gore navedenim hamiltonijan posmatrane strukture je oblika:

E T| ^ _l_

/ v m.

a/b <-a/b
+ Wo' <Jo;nji +

—

(3.45)

Jednacine kretanja

Postupak izracunavanja je analogan postupku za oclgovarajucu balk strukturu, naravno uz
primenu granicnih uslova (3.44). Zbog ogranicenosti sistema, kao i kod prethodnog modela filina,
moguce je uvesti samo delimicnu prostornu Furije transformaciju (du?, x i y pravaca), nakou koje
se dobijaju dva sistema jednacina za 1(NZ + 1) Griiiovih funkcija. Prvi set Grinovih funkcija:
(Gg, (?t, G%, ... , G/v^.j, GjvJ odgovara nizu atoma (duz z-pravca) kada on pocinje sa atomom
vrste a u prvom ^F-sloju (nz = 0), dok u drugorn setu: (Gg, G°, Gj, ... , G*N -li ^5v»

sloj pocinje atomom vrste b. Pored toga vazi i Gnz = 0 za nz > Nz i nz < 0.
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Prvi set jednacma ima sledeci oblik:

AwG?

- 2(WX cos a^-x

£g)Gg.mj

cos a

2(WX cos axkx + ̂  cos ayAj,)G?.rni ,

* *

cosaxkx + WyCosoykt

—Ab AV-&27 r <^+ i ; m i+AG2 j + 1 .m i-

2(WX cos axA,-x + Wy cos ayky

* * *
ih ,.

cos ox^ + W cos a

(3.46)

. cosaxkx + V

odnosno predstavljen u opgtem obliku:

ih»

(3.47)

cos asAx + PVy cos o^^
j = 0, 1, 2, ... , Nz/2 .

Prvi i drugi set jednaciria su medjusobuo ekvivalentni ukoliko se uvede
nacm op§ti oblik drugog seta je: srneria a -f* 6. Na taj

'v_lynt - Wz(l + w^ + ̂

;m, (^a: cos axA:x + Wy cos ayA,-y) ,

ih
(3.48)

- 2GL2j+l;m, (^x COS axkx + Wy COS CLyky) .
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Zbog konciznijeg zapisa uvode se sledece oznake:

hw Aa _ _ o Wx cos aifcj + Wy cos Oy
wz

R= (3.49)

X = A« '

tako da sada prvi set jednacina dobija sledecu formu (uopsteni oblik):

~

a drugi set je:

+ - X -

(3-50)

(,3.51)

U cilju re§avanja osnovnog zadatka ovog rada - odredjjvanje energije elektrona, potrebno je
naci polove Grinovih funkcija, ciji realni delovi predstavljaju energije elementarnih ekscitacija
sistema. Nalarenje elektronskih energija se, kao i u slucaju odgovarajuceg idelanog kristala,
svodi ria uslov D = 0. Determinarita (D) sistema jednacina (3.50) i (3.51) rnoze se izraziti u
konciznoj formi:

(3.52)

pri cemu je:

e -

= R • /A^+I, dok Ifft+i predstavlja jedinicnu matricu, a:

:S 1 + u;2 0

i

0

0
0

0 1
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Na osiiovu uproScenog ruodela, parametri na granicnim povrs"iriama i u granicniru slojevirna
treba da budu ruedjusobno priblizrio isti, tj.

eg - e{J = W)

Preuredjivanjem sisterna jedriacina za nepoznate Gririove furikcije, prvo ce biti uavedeue jed-
nadine za G° funkcije, a zatim za G** fuiikcije. Vrste i kolone u deterrninanti sistema ce tada
zaineniti svoja mesta, pa se dobija:

gde su:

D =

+i)

*-*«
0
0

0
0
0

o 0
Q
0

0
0
0

0
0
Q

0
0
0

0
0
0

Q
0
0

0
0
0

0

Q
0

0
0
0

0
0

e - w:£Nf

(3.53)

e+ vv rO-X-Xeo) 0

•+fco
o o

0 0
0 0
0 0

C A/ j. i =< "* r A

-R 1+u
l + ^o R

0 1

0 0
0 0
0 0

0
-x) o

e

0
0
0

o 0
1
n
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Zakon disperzije

U opStem slufiaju uslov D = 0 nije analitiCki reSiv pa se mora pribe<5i metodama numerifike
analize17.

Numeriekim izraCunavanjem analiziran je uticaj perturbacionih parametara i deblijne (broj
slojeva) filma na energetski spektar i stanja elektrona. Pri tome su razmatrane razliCite vrednosti
perturbacionih energetskih pararaetara £o//vr i WO/NZ za filmove raznih debljina Nz € [3,13] sa
X — 0.5 (Afr = 0.5Aa), pri 6emu je uzeto Aa = 6W i Wx = Wy = WZ = W.

Najpre de biti razmatran uticaj prisustva granica film struktura na energetski spektar. Pos-
matra se neperturbovan film (eo//vz = Wo/Nf = 0).

Analiza pokazuje da se, kao i u slucaju kristalnog filma sa primitivnom kubnom reSetkom,
javlja konacan broj mogucih frekvencija, tj. energetski spektar elektrona je diskretan. Kao i kod
odgovarajuce beskonacne kristalne strukture, ceo spektar se cepa na dve dozvoljene energetske
zone razdvojene zabranjenom zonom, pa je uktipan broj diskretnih stanja 2(NZ + 1). Sirine
dozvoljenih energetskih zona su uze u odnosu na odgovarajuci rnasivan uzorak, odnosno u spektru
se pojavljuju energetski gepovi (dva donja i dva gornja). To nas dovodi do zakljucka da je
egzistencija energetskih gepova iskljuciva posledica ogranic'enosti film-struktura.

PoSto energetski gepovi i sirina zabranjene zone imaju znatan uticaj na fizicke osobine pos-
matranog sistema [18,24,92], ovde ce biti posebno analizirani. U tabeli 3.5 data je ova zavisnost.
Prikazane su redom najniza i najviSa redukovana energija donje dozvoljene energetske zone (£™
i £jf) i najniza i najviga redukovana energija gornje zone (£™ i £*')> k^10 l Sirina zabranjene
zone (£F)) Pri cernu je £ = haj/W.

A^ + l
3
4
5
6
7
8
9
10
oo

cm
Ld

-1.12
-1.31
-1.43
-1.49
-1.54
-1.57
-1.59
-1.61
-1.68

U
1.51
1.69
1.78
1.84
1.88
1.90
1.92
1.93
2.00

cm
ca
7.49
7.31
7.22
7.16
7.12
7.10
7.08
7.07
7.00

g
10.12
10.31
10.43
10.49
10.54
10.57
10.59
10.61
10.68

£F

5.98
5.62
5.44
5.32
5.24
5.20
5.16
5.14
5.00

Tabela 3.5: Karakteristicne energije u filrnu sa dve podreSetke

Korisceryem podataka iz tabele 3.5, kao i podataka iz izraza (2.64) i (2.65) na slici 3.10 je
predstavljena zavisnost velicine energetskih gepova i sirine zabranjene zone od debljine posmat-
ranog filrna.

Uofiava se, kao i kod filma sa primitivnom kubnom resetkom, opadanje vrednosti donjeg i
gornjeg energetskog gepa, pri povecanju debljine filma. Povecanjem debljine filma povecavaju
se Sirine dozvoljenih energetskih zona, dok se sirina zabranjene energetske zone smanjuje.

Rezultati numerickih analiza za perturbovan film prikazani su tabelarno i grafiCki.
Kao i kod filma sa primitivnom kubnom resetkom, elektronski energetski spektar zavisi od

perturbacionih parametara. Povecanjem energije elektrona lokalizovnih na povrsinskim sloje-
vima - ceo spektar se pomera ka viSim energijama, dok se povecanjem energije elektronskog
transfera izinedju povrsinskih slojeva - ceo spektar giri. Na taj naCin, neka od elektronskih

I7U ovom slucaju cak i ?,a slucaj neperturbovanog filma nije mogufr; dobiti analiticka resenja.
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Slika 3.10: Zavisnost energetskih gepova i sirine zabranjene zone od debljine filma

stanja mogu da izadju van najviSe i/ili najnize balkovske energetske zone, kao i da se nadju u
zabranjenoj zoni idealnog kristala, sto se vidi iz tabele 3.6.

Kao primer za to, za date vrednosti parametara: WQ — 0.6 , 10̂  = —0.6 , £Q = 0.5 i
e/vz = -0.5 (Icao i za x = 0-5, i kx = ky = 0 , Aa = GWZ], pojavljuju se Cetiri lokalizovana
stanja (dva u zabranjenoj zoni (£2 i £3), jedno ispod najnize balkovske energije (£1) i jedno iznad
najvige balkovske energije (£4)). U tabeli 3.7 je prikazana zavisnost ovih stanja od debljine filma.

Zabranjena zona je u ovom slucaju uza od balkovske. Pojava lokalizovanih stanja i stanja
u zabranjenoj zoni prikazana je na slici 3.11, za sledece vrednosti perturbacionih parametara:
eo = 0.5 , e^ = —0.5 , WQ = 0.4 , wpf = —0.6.

Za odredjene vrednosti parametara, na pr. = 1 i £Q = = 0.5, istovremeno
mogu da se jave dva (gornja) lokalizovana stanja, oba iznad najvise balkovske granice, ili pak
dva (dorija) lokalizovana stanja - ispod najnize balkovke granice, npr. za eg = WQ — —0.5 i e/v, =
Wfic = 0.5. Njihov polozaj takodje zavisi od debljine filma. Za vece vrednosti debljine filma,
ta dva stanja se stapaju u jedno, sto je i pokazano na slici 3.12. za slucaj gornjih lokalizovanih
stanja (isto vazi i za donja).

Pored toga, uoceno je (a to se vidi i iz tabela 3.6 i 3.7) da uvek pri pojavi gornjih lokalizovanih
stanja dolazi do pojave istog broja stanja u zabranjenoj zoni idealnog kristala, i to, blize granici
donje balkovske dozvoljene zone, dok se pri pojavi donjih lokalizovanih stanja javlja isti broj
stanja blize gornjoj balkovskoj zoni. Ukoliko imamo, npr. dva gornja ili donja lokalizovana
stanja, odgovarajuca stanja u zabranjenoj zoni ce se sa povecanjem debljine filma pona^ati na
isti nacin (povecanjem broja slojeva stapaju se u jedno stanje). To je za sluCaj pojave gornjih
lokalizovanih stanja i shodno s tim pojave stanja u zabranjenoj zoni (blize donjoj balkovskoj
zoni) prikazano na slici 3.13 (WQ — w^z — 1 i £Q — £NZ — 0.5). Isto vazi i za donja lokalizovana
i njirna odgovarajuca stanja u zabranjenoj zoni. S druge strane, iz tabele 3.7 se no£ava da,
nkoliko j>ostoji saino po jedno gornje i/ili doiije lokalizovano stanje sa odgovaraju^im stanjima n
zabranjenoj zorii, povecanjem debljine filma energije till stanja se udaljavaju od karakteristiCnih
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balkovskih euergija, tezeci jednoj konstantrioj vrednosti. Na taj nacin, Sirina zabraiijene zone u
fibnu poprima jedrm odredjenu vrednost vec pri Nz > 5.

Spektri elektrona u (petoslojtiom ff, — 4) filmu
Graniini parametri

ei

0.50

Wl

0.40

0.50

0.60

£2

-0.50

-0.25

0.00

0.25

0.50

-0.50

-0.25

0.00

0.25

0.50

-0.50

-0.25

0.00

0.25

0.50

U>2

-O.GO
-0.50
-0.40
-0.35
-0.25
-0.15
-0.10
0.00
0.10
0.15
0.25
0.35
0.40
0.50
O.GO

-O.GO
-0.50
-0.40
-0.35
-0.25
-0.15
-0.10
0.00
0.10
0.15
0.25
0.35
0.40
0.50
0.60

-O.GO
-0.50
-0.40
-0.35
-0.25
-0.15
-0.10
0.00
0.10
0.15
0.25
0.35
0.40
0.50
0.60

Redukovane energije
£1

-1.915
-1.963
-2.018
-1.424
-1.474
-1.531
-1.379
-1.408
-1.442
-1.379
-1.402
-1.429
-1.388
-1.409
-1.432
-1.916
-1.964
-2.018
-1.439
-1.486
-1.541
-1.399
-1.427
-1.458
-1.400
-1.422
-1.447
-1.409
-1.428
-1.450
-1.916
-1.964
-2.019
-1.457
-1.501
-1.552
-1.423
-1.448
-1.477
-1.424
-1.444
-1.467
-1.432
-1.450
-1.471

£2
-1.242
-1.226
-1.210
-0.904
-0.924
-0.940
-0.546
-0.599
-0.649
-0.450
-0.495
-0.540
-0.492
-0.468
-0.506
-1.272
-1.256
-1.241
-0.926
-0.950
-0.971
-0.577
-0.632
-0.683
-0.485
-0.532
-0.577
-0.467
-0.506
-0.545
-1.305
-1.290
-1.276
-0.949
-0.978
-1.002
-0.609
-0.665
-0.717
-0.522
-0.569
-0.615
-0.506
-0.545
-0.585

£3
-0.077
-0.056
-0.031
0.078
0.123
0.168
0.510
0.536
0.559
0.881
0.887
0.855
1.006
0.986
0.969
-0.113
-0.092
-0.066
0.048
0.093
0.138
0.490
0.514
0.536
0.861
0.84G
0.833
0.987
0.967
0.948
-0.149
-0.127
-0.101
0.018
0.064
0.109
0.471
0.494
0.514
0.843
0.827
0.813
0.969
0.948
0.929

£4
1.312
1.320
1.331
1.358
1.379
1.403
1.515
1.565
1.618
1.999
2.070
2.141
2.726
2.749
2.759
1.300
1.309
1.320
1.348
1.370
1.395
1.510
1.560
1.614
1.999
2.070
2.141
2.749
2.789
2.811
1.289
1.299
1.310
1.339
1.361
1.387
1.505
1.555
1.610
1.998
2.069
2.141
2.759
2.811
2.851

£5
2.782
2.782
2.782
2.782
2.782
2.782
2.782
2.782
2.782
2.784
2.784
2.785
2.827
2.867
2.918
2.843
2.843
2.843
2.843
2.843
2.843
2.844
2.844
2.844
2.845
2.845
2.846
2.867
2.889
2.928
2.905
2.905
2.905
2.905
2.905
2.905
2.905
2.905
2.905
2.906
2.906
2.906
2.918
2.928
2.949

£e
6.254
6.220
6.179
7.125
7.060
6.992
7.304
7.274
7.241
7.333
7.316
7.298
7.351
7.342
7.331
6.254
6.219
6.179
7.123
7.058
6.991
7.296
7.268
7.235
7.324
7.308
7.290
7.432
7.332
7.322
6.254
6.219
6.179
7.120
7.057
6.999
7.288
7.261
7.229
7.134
7.299
7.282
7.331
7.322
7.313

£7
8.559
7.445
7.458
7.619
7.627
7.634
8.093
8.045
8.003
8.256
8.218
8.109
8.314
8.286
8.259
7.421
7.432
7.444
7.604
7.611
7.617
8.072
8.024
7.981
8.230
8.193
8.155
8.287
8.260
8.232
7.407
7.417
7.429
7.588
7.594
7.599
8.050
8.002
7.957
8.204
8.166
8.128
8.259
8.232
8.205

SB
9.953
8.576
8.596
8.678
8.718
8.760
9.119
9.150
9.178
9.579
9.562
9.547
9.714
9.696
9.678
8.529
8.547
8.567
8.652
8. -692
8.743
9,100
9.130
9.156
9.560
9.542
9.526
9.696
9.667
9.659
8.501
8.518
8.539
8.625
8.666
8.708
9.082
9.110
9.135
9.541
9.523
9.506
9.678
9.658
9.640

ft
9.953
9.961
9.972
9.996
10.016
10.040
10.159
10.211
10.268
10.804
10.886
10.968
11.889
11.913
1 1 .922
9.939
9.948
9.959
9.984
10.005
10.029
10.152
10.200
10.260
10.800
10.880
10.97
11.910
11.960
11.980
9.927
9.936
9.947
9T973~
9.994
10.019
10.145
10.198
10.257
10.802
10.884
10.967
11.922
11.982
12.029

£10
11.942
11.942
11.942
11.942
11.942
11.942
11.942
11.942
11.943
11.943
11.944
11.944
11.989
12.038
12.101
12.013
12.013
12.013
12.013
12.014
12.014
12.014
12.014
12.014
12.015
12.015
12.020
12.037
12.063
12.112
12.087
12.087
12.087

12.087
12.087
12.087
12.087
12.087
12.088
12.088
12.088
12.101
12.112
12.139

Tabela 3.6: Zavisnost energije elektrona od graniCnili pararnetara

Sirina zabraiijene eriergetske zone zavisi od vrednosti perturbacionih energetskih paraine-
tara. Povedanjem energije elektronskog transfera u povrslnskhn slojevirna (pararnetri io0/yyj
Sirina zabrarijeriog eriergetske zone se smanjuje. Ukoliko energija elektrona lokalizovanili na
povr^inskom slojevirna (duz z pravca) nije perturbovana: SO/AT* = 0> onda je 3irina zabranje-
nog eriergetskog gepa maksirnalna (pri fiksnoj vrednosti elektronskog transfera). Ta zavisnost
prikazana je na slici slici 3.14 (^O/A^ — £ i WQ/NI = w)-

Ukoliko ovaj model filrna posiuatrarno kao slabi poluprovodnik onda je primenjena jedrio-
£esti£na aproksimacija opravdana (priinena jednocesti£ne aproksimacije na sisterne tankih fil-
mova slabih poluprovodnika, saCinjenih od dve vrste atoma, kao gto su GaN ili AIN je dala
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dobra slaganja sa eksperimentom) [38,39,103]. Kod ovih poluprovodnika pokazano je da se
provodna energetska zona cepa na dve podzone kao u nasem modelu [104]. Za jednocestifina
stanja interakcija sa transferzalnim elektrornagnetnim poljem, tj. sa fizickim fotonima, dovodi
do porasta sirine podzona i medjuzonskih prelaza. Ovaj rnedjuzonski prelaz je upravo uslovljen
ogranicerioscu film-strukture.

£•2
3
4
5
6
7
8
9
10
11
12
13

-1.915
-1.916
-1.9165
-1.9166
-1.9167
-1.9167
-1.9167
-1.9167
-1.9167
-1.9167
-1.9167

2.8544
2.900
2.9046
2.9051
2.9051
2.9051
2.9051
2.9051
2.9051
2.9051
2.9051

6.2558
6.255
6.2542
6.2541
6.2514
6.2514
6.2514
6.2514
6.2514
6.2514
6.2514

12.0338
12.082
12.0867
12.0872
12.0872
12.0872
12.0872
12.0872
12.0872
12.0872
12.0872

Tabela 3.7: Zavisnost lokalizovanih stanja od debljine filma
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10 Nz+\a 3.11: Suzenje zabranjene zone i pojava lokalizovariih stanja
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Slika 3.12: Polozaj lokalizovanih staiija u fuiikciji debljine filina
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Slika 3.13: Polozaj lokalizovanih stanja i stanja u zabranjenoj zoni u furikciji debljine filina
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Slika 3.14: Zavisriost sirine zabranjene zone od perturbacionih parametara

Formiranjem razlicitih legura npr. GaN i GaAs ili AIN i AlAs moze se, u principu, nticati
na velicinu gepa izmedju nitrida i arsenida omogucujuc'i proizvodnju emitera svetlosti (na bazi
III-V jedinjenja) koji pokrivaju ceo spektar [103]. Na taj nacin, promenom parametara moze se
uticati na sirinu zabranjene zone, a samim tirn i na opticke osobine tankih filmova [104,105].

3.2 Prostorna raspodela elektrona u tankim filmovima

U cilju analize prostorne raspodele elektrona, tj. verovatnoca nalazenja elektrona na poje-
dinim slojevima filma, potrebno je izracunati Grinove funkcije, a preko njih spektralne tezine
pojedinih eriergetskih stanja elektrona. Polazi se od sistema jednafiina (3.17) za film sa primi-
tivnom kubnom reSetkom i (3.50) i (3.51) za film sa slozenom reSetkom, koje je sada najpogodnije
predstaviti u matricnom obliku:

= £, (3.54)

gde su: V matrica koja dogovara determinant! (3.19) reda Nz + 1 - za film sa primitivnom
resetkom, i determinants (3.53) za film sa podresetkoin koja je u ovom slucaju reda 2(NZ + 1),
dole su Q i K. vektori Grinovih funkcija i Kronekerovih delti [72,105]:

y~
, /V —

ih

V ^Nt,mf I
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Dejstvom inverzae rnatrice T> dobijamo:

(3.55)

Kako se inverzna matrica moze izraziti preko adjungovane, ciji su clariovi Dik kofaktori elemenata
da direktrie matrice [106], moze se pisati:

1 "̂  " nKn.m. = i:r^]TAi,,9<W • (3.56)

Kronekerova 6 skida suinu i pri tome izjednafiuje iridekse q i mz. Za Gririovu funkciju se tako
dobija:

in Dni>me
~~ •

Kofaktori Dnt>mz se izracunavaju na osnovu poznavanja odgovarajxicih determinanti D datih
izrazima (3.19) i (3.53). Kako su za ravnotezene procese bitne samo dijagonalne Grinove fimkcije
G>u ;,!»*» izraCuriavanje kofaktora DHtiTriz se znatno pojediiostavljuje.

3.2.1 Film sa primitivnom kubnom resetkom

U ovoin slu£aju kofaktori se izrazavaju preko proizvoda dve pomocne determinarlte:

gde su:

(3.58)

Q

Q
1
0

0
0

0

-§ei l + i*, 0 - .w
l + W], Q 1 • -

0 1 Q ••

0 0 0 ••
0 0 0 ••
0 0 0 ••

1 0 ••• 0 0
Q 1 0 0

1 Q ••• 0 0

0 0 ••• Q I
0 0 • - • 1 Q

0 0 ••• 0 l+w-2

0 0
0 0
0 0

e i
1 Q
0 1

0
0
0

0
1 +IL

A

0
0
0

0
1
Q

£'2

(3.59)

(3.60)

s tim da je BQ = Bnt-tfM — 1 .
U slucaju idealnog (neperturbovanog) filrna, pomocne determinate Bni i 5jvr_ni se svode

na CebiSevljeve polinorne PUt i P^-n, • Tada je Grinova funkcija idealnog filma [105]:

2t . (3.61)
2-7TW
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U ops tern slufiajii, vreduost pomocnih determinanti se moze naci nnrnericki, dok su Grinove
funkcije perturbovanog filma [72]:

ill
2nW Vr

(3.62)

multipolne, jer se u imeniocn nalazi polinorn 2?/vz-f i roda JVZ -I- 1 . Stoga se mora pribeci Jakf.o-
rizaciji na proste polove [21,72,102]:

Q~ Qv
(3.03)

Spcktralne tezinc <7n«;n,(ft/) su date izrazom:

(3.64)

dok jc za idealrii (neperturbovan) film:

ffn,;nf ~ ~J (3.65)

Spektralne te/Jrie Grinovih funkcija prcdstavljaju kvadrat iriodula talasne funkcijc clektrona
[34,35] i ornognfriju odredjivanje prostorne distribncije, odnosno verovatnoce nalazenja elektxona
po slojeviraa kristalnog filma. Time je dat jasan kriterijitm za razlikovanje kolektivnih, za-
preminskih (balk) eksitacija (koje su opisane stojc^iin talasima i imaju priblizno istn verova(-,rio(5u
nalazenja duz celog preseka filma) od lokalizovanih, povrSinskih18, ekscitacija (Cije spektralne
tczine pokaznju o§t;ar maksimum na povrSinskotn perturbovanom sloju i naglo opadaju ka unu-
traSnjosti filrna). Uobicajena periodiCna zavisnost u obliku ravnog talasa e za zapreminska
stanja, postaje opadajnca eksponencijalna znvisnost o,~KH za lokalizovana stanja, gcle je osriovrii
uslov K. > 0 [107]. Kao Sto je napred receno, uslov da talasni vektor K poprimi imaginarrie
vredriosti K = —ik, svodi se na uslov \g\ 2 [92], koji ukazujc na to da se energije lokalizovanih
shanja nalaze van kontinualne zone balkovskih elektronskih energija.

U idealnom filmu egzistirajii samo zapreminska eksitonska stanja. Verovatnoce nalazenja se
mogn nadi analiticki. Koriscenjem pravila za izvod determinants [106], dobija se:

v ( }-rir.+i(e)

a spektralne tezine postajv.:

t=l sn
(3.66)

si n ( nz -!- 1 ) £„ sii i ( - nt
(3.67)

y^ si]!?;£,,sin(./V.j + 2 - i)^

l8Egi/,stf;nciju povisinskih stanja prvi je demonstrirao Tani 1932. [18]. Na primcru polubeskonaCnog krisUiia,
on je poka/^ao da prisustvo povrSinc mo/c dovesti do poja^-n cliskrp.tniti nnorgcf.skih nivoa koji le/.e van kontinu-
alne /-one do7,vo!jcnih elektronskih energija masivnog kristala. Ovirn r.ivoima energije odgovarajn komplcksnR
vrednnsti kva/.iimpulsa, tako da su talasne funkcije rnonotono (ili oscilatorno) prigusenc. unutar krist.ala. To /.naci
da so eloktroni sa ovim energijama loka!i'/ova,ni n b ' i / ini povrSine krisrtala pa se na/.ivaju povrSinskim rivoina
(lokali/.ovana stanja).
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Uvodjenjem srnene £t, —
N.

sledi:

(3.68)

surna u irneniocu se moze resiti primeriom poznatog razvoja u red [80]:

cos(m + l)rrsinmx

te se dobija:

E . 9, r
sm2 kx = -9

E - 9 - *sin" i£,v -

2sinx
(3.69)

(3.70)

(3.71)

Isti rezultat se dobija primenom metoda talasnih funkcija [29,30,79]. U tabeli 3.8 date su vred-
nosti spektralnih funkcija za idealni petoslojni film, dok je prostorna raspodela prikazana na
slici 3.15a (petoslojni) i 3.15b (sestoslojrii).

Verovatrioce nalazenja elektrona su tada:

2
.sin2JK + l)-^^J

V

1
2
3
4
5

nz
0

0. 083
0. 250
0. 333
0. 250
0. 083

1

0. 250
0. 250
0. 000
0. 250
0. 250

2

0. 333
0. 000
0. 333
0. 000
0. 333

3

0. 250
0. 250
0. 000
0. 250
0. 250

4

0. 083
0. 250
0. 333
0. 250
0. 083

Tabela 3.8: Verovatnoce nalazenja elektrona u idealnom petoslojnom filmu

Iz tabele 3.8 se uocava da se na svakom cvoru kristalnog sloja nalazi tacno jedan elektron,
koji moze biti u Nz + 1 = 5 razliCitih energetskih stanja, sa razlicitirn verovatnocama nalazenja.
Za proizvoljan broj slojeva filma (Nz + 1) vazi sledeca relacija:

(3.72)
/-1 n t=0

koja ukazuje na to da je zbir svih verovatnoca nalazenja elektrona jednak broju rnogucih stanja.
U slucaju povrsinski perturbovanog filma, spektralne tezine za date elektronske energije se

mogu naci samo mimerickirn metodama. R.ezultati dobijeni za razne slucajeve19 petoslojnog
perturbovanog filrna dati sn na slici 3.16a-d za siraetricno perturbovan film i slici 3.17a,b /a
asimetricno perturbovan film (pri cemu je kx = ky = 0).

'9Treba napomnnuti da je ovde perturbacija elektronske energije urcocunata preko parametara e,/2, a ne
(A/lK)si/2, k;v) kod anali/e spektara, da bi se lakse uocili karakterist.icni re/ultati.
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9n,
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a) b)

Slika 3.15: Spektralne tezine elektrona po slojevima idealnog filraa

Slika 3.1.6: Spektralne tezine elektrona po slojevhna pertnrbovariog fihna (simetriCnJ slucaj)

b: e ^ U ) i 2 = °-75

-0-5 d: = -0.75
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Jasno se uocava da su verovatnoce nalazenja elektrona u energetskim stanjima van balkovske
enorgetske zone (\Q\ 2), maksimalnc ria povrsinama perturbovanog filma. U slucaju simetric-
nog filma, lokalizovano stanje se javlja jednako na obe povrsine (sa verovatnocama nalazonja
preko 40%), dok se kod asimetricnog filma, dato lokalizovano stanje javlja samo na jednoj
povrSini (sa verovatnocorn oko 90%). Bitrio je naglasiti da se tada, osim lokalizovanog elektron-
skog stanja, balkovska stanja na povrsinama skoro i ne pojavljuju.

Nalazenjc spektralnih teziria ornogucava izracunavanje gustine elektronskih stanja (koja ima
lokalni karakter), a pomocu nje i Fermijeve energije [72]. Ispitivanjera ovih veliCina n kristalnim
filmoviraa [72,79,83] uocena je bitna razlika n odnosn na inasivrie u/,orke. Ove velicine zavise
kako od granicnih parametara, tako i od dcbljine filma.

1.0

0.8

0.6

0.4

0.2

a)

2 3

b)

Slika 3.17: Spektralne te?,ine elektrona po slojevima pertnrbovanog filma (asirnetricni slncaj)

A A A A
a: ~£i = w\ 0.5; —e2 = w2 = -0.5 b: —e\. - wi = 0.75; —-.e? = w-z = -0.75

3.2.2 Film-struktura sa dve podresctke

U slucajn filrn-struktnre sa slozenoin kristalnom r&setkom, slicnirn postupkom kao u prethod-
norn shicaju, faktorizacijom na proste polove se dobija:

..

Na taj nacin, spektralne tezine gnt-nz(Qv) se izrazavaju kao:

(3.73)

9n,;nz — ^

dg

i zadovoljavaju sledeca pravila sumiranja:

w.

(3.74)

Spektralne tc?.ine su u ovoiri slucaju izracunate numerickim putem 7,a filmove ra/Jicitili
debljina N- + 1 e {3,4,5} i razne vrednosti perturbacionih parametara. Pri tome je iiw.to
kx — ky = 0, An = 6WZ i x ~ 0.5, kao i x = 0-75 za slucaj neperturbovanog filma. Rezultati
anali/;a prika/.ani su graficki (si.3.18-21).



3.2 Prostorna rnspodcJa elektrona t; tankim filmoviwa 59

n

Slika 3.18: Spektralrie tczine elektrona po slojoviina idnalnog filrna sa slo'/enorn resetkorri
(X = 0-5)
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0' 2' 3' n.

Slika 3.1.9: Spekl.ralne tezhic elektrona po slojcvhna ideahiog filma sa slo7-e.norn re.<5ct;koui
(,V - 0.75)
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Slika 3.20: Spektralne te7,ine elektrona po slojevima perturbovanog filma sa slozenom resetkom
a): £o//v, = -0.5 ; WQ/^ = 0.5
b): CO/N, = 0-0 ; «;0/A^ = 0.5
c): eo/Nt = 0.5 ; w0/Nt = 0.5
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a A
yn.

Slika 3.21: Spektraliie teziiie elektrona po slojevirna perturbovanog filma sa slozenom resetkom

a): EQ/NZ = 0.5 ; WQ/NZ = -0.5

b): £0/Nc = 0.5 ; w0N = 0.0
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Analizom prostorne raspodele elektrona takodje se vidi da broj dozvoljenih stanja raste sa
povec"anjem broja slojeva, odnosno da je taj broj jednak 2(NZ + 1). Pri tome oblik funkcije
prostorne raspodele ostaje oCuvan za parno Nz, s jedne strane i neparne JVZ, s drnge strane.
Pored toga, sa prikazanih grafika, uo£ene su i sledece zakonitosti.

• Kod neperturbovanog filma prostorna raspodela je ista (siraetricna) u oba niza atoma, §to
je prikazano na slici 3.18a-c za parametar x — 0-5 i slici 3.19a-c za x ~ 0.75. Pri tome
sva stanja su zapreminska, odnosno, ne uocava se pojava lokalizovanih stanja. Povecanjem
broja slojeva, verovatnoce nalazenja stanja sa najviSim i najnizim energijama se smanjuju,
u oba niza atoma. S druge strane, povecanjem parametra x maksimumi verovatnijih stanja
se smanjuju.

• U slucaju perturbovanog filma, oblik prostorne raspodela zavisi od perturbacionih para-
metara. Zavisnosti prostorne raspodele od pertnrbacije energije elektrona na povrslnskim
slojevima prikazana je na slici 3.20a-c, dok je zavisnost od perturbacije medjuelektronskog
transfera prikazana na slici 3.21a,b.

• Vidi se da za neke vrednosti parametara pojavljuju stanja cija je verovatnoca najveca na
graniCnim slojevima i opada ka unutraSnjosti (to su ustvari, stanja koja u energetskom
spektru izlaze van granica energetske zone idelanog kristala), pa su to lokalizovana stanja.
Ukoliko jo energija na povrsinskim slojevima neperturbovana (parametri £o/A'r = 0) pros-
torna raspodela je simetricna kao kod neperturbovanog filma, bez obzira na medjuelek-
tronski transfer. U ovom slucajii nije uocena pojava lokalizovanih stanja (slika 3.20b). U
ostalim slucajevima nema simetrije, pa je uvek jedan niz atoma (jedna podresetka) fa-
vorizovan u odnosu na drugi. Tako na primer, pri istorn transferu elektrona, pri energiji
elektrona manjoj od balkovske, u nizu koji pocinje atomom na sloju nz = N, je vec"a
verovatnoca nalazenja elektrona, a za energije jafte od balkovske favorizovan je prvi niz
atoma na sloju nz = 0.

• Pored toga, uoCena je ogledalska simetrija u obliku prostorne raspodele za prvi i drugi
niz atoma. To zna£i da uvek pri pojavi gornjih lokalizovanih stanja (za najviSe energije,
odnosno koje leze iznad najvige balkovske energije) dolazi do pojave istog broja stanja u
zabranjenoj zoni (blize prvoj dozvoljenoj zoni), a pri pojavi donjili lokalizovanih stanja
(ispod najnize balkovske energije) javljaju se i stanja u zabranjenoj zoni (blize gornjoj
dozvoljenoj zoni).

• Ukoliko se energija elektrona poveca za ncku vrednost, u odnosu na balkovsku, prostorna
raspodela elektrona za najviSe energije bi6e ogledalski simetriCna sa prostornom raspode-
lom za najnize energije filma kod koga je energija smanjena za tu istu vrednost (naravno,
vazi i obrnuto). Imajuci u vidu prethodno opisanu ogledaLsku simetrijn, u okvirn istog
filma, sledi da 6e stanja sa najnixim energijama prvog niza jednog filma imati isti oblik
prostorne raspodele kao i stanja sa najviSirn energijama prvog niza drugog filma (isto vazi
i za drugi niz atoma).

• Povecanjem transfera, pri istoj energiji elektrona (slike 3.20b i 3.21a,b), verovatnoce na-
lazenja lokalizovanih stanja se smanjnju (kako gornjih tako i donjih), §to znaci da se sa
povedanjem transfera smanjuje verovatnoda pojavljivanja stanja sa energijama iznad ili
ispod balkovske zone. Pored toga smanjuju se i verovatnode zapreminskih stanja.
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3.3 Termodinarnika tankih filmova

U prethodnirn razrnatranjima elektronskih svojstava kristalnih filmova analiziran je uticaj
granicnih energetskih parametara i debljine filma na energetski spektar elektrona. Poredje-
njern dobijenih rezultata sa balkovskim, uocene su znacajne razlike koje su posledica dimenzione
ogranicenosti filrna. Na osnovu toga rrioze da se ocekuje da ce se terrnodinarnicka svojstva filrna i
idealnih struktura razlikovati. Slicnim postupkom, kao u slucaju beskonacnih kristala, ovde cemo
analizirati karakteristicne terrnodinamicke velicine elektronskog podsistema, kao sto su toplotni
kapacitet i eritropija. Poznavanje ovih velicina veoma je znacajno sa aspekta superprovodnosti
- rijihovim merenjem dobijaju se inforrnacije o superprovodnom gepu [108,109]. Prilikom ovih
analiza ogranicicemo se na teorijska razmatranja u okviru rnodela filma sa primitivnom kubnorn
resetkom.

3.3.1 Toplotni kapacitet elektronskog podsistema

Zakon disperzije elektrona u filrau (3.26) uzet je u dugotalasnoj aproksimaciji i za najnizu
mogucu vrednost kornponente kvaziirnpulsa kz (samo donji energetski gep), kako se to obicno u
literaturi koristi [24,72,89,110], tako da se energija elektrona dobija u sledecem obliku:

E(k] = + G • G = 4gW , (3.75)

dok se za g uzima vrednost donjeg cnergetskog gepa iz izraza (3.35).
Za izracunavanje toplotnog kapaciteta elektrona u tankirn filmovima pola^irno od izraza (kao

i u slucaju idealnog kristala) za vmutrasuju energiju elektronskog gasa (2.66), s torn ra/likom
sto koristimo sledeci prelaw od sume na integral20:

TV/a2

(27r)2 k™x -
dkz I k dk ,

J

o

(3.76)

gde su Nf = NxNy(N~ + 1) i k2 = k% + k^. Zarnenom izraza (3.75) i (3.76) u izraz (2.66) on
prelazi u:

27T + 1
dk. (3.77)

Primenjujuci isti postupak izracunavanja integrala kao u poglavlju 2.4.1 (prelaskom na integral
po energiji, uvodjenjem istih smena, kao i smene 6 = G/d, te zamenom gornje granice integrala
sa +00) dobija se:

oo

Uf = £fa * f -gjLdt. (3-78)
6-r,

Nakoti parcijalne integracije integrala iz prethodnog izraza sledi:

Uf = (3.79)

gde je zbog 77 3> '5, jer je 5 mala velicina (5 —>• 0), donja grariica integrala zamenjena sa —oo. Iz
till razloga se vrednost prvog izraza u uglastoj zagradi moze zanemariti, a integral se svodi na

°Zbog OgrailiCenosti niodelne strukturc samo dux z-pravca, najzgodnije jc bilo ixabrati cilindricne koordinatc.
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tip intcgrala (2.68) tako da njegova negativua vrednost iznosi -- h r?2, odnosno sledi da je u tnj
Q

(prvoj) aproksimaciji:

Kako jc i u slucaju filma ukupan broj elektrona jednak rnogu6em broju njihovih (energetskih)
stanja, to se nalazenjem izvoda energije po /;., pri konstantnoj temperaturi, odnosno primenom
(2.70), dobija da je hemijski potencijal elektrona u filmu:

,4" = fa}]' , (3.81)

pri cemu se ne uocava njegova temperaturska zavisnost.
Na osnovu izraza (3.80) i (3.81), te (2.73) dobija se da je toplotni kapacitet elektrona u filmu

(u ovoj aproksimaciji) linearna funkcija temperature

(3.82)

U okviru ove aproksimacije nismo dobili nikakve znaeajne iTiformacije o zavisnosti hemijskog
potcncijala od temperature koja kod idealriih kristala, iako vrlo slaba., postoji. Sa druge strane,
poredeci (3.84) sa (2.74), uocava se razlicit koeficijent pravca linearne temperaturske zavisnosti
toplotnog kapaciteta filma i balka. To, dakle, ukaznje na postojanje uticaja granica sistema,
na izmenjeno terroodiiiamif.ko pona?anje film-struktura [24,72]. Na visokim ternperaturama
situacija je sli5na [111], tj. specifiCna toplota filma je proprcioualna prvom stepenu temperature.
ZakljuCak je izgleda paradoksalan, ali zbog visokih elektronskih energija [72] i sobne temperature
se mogu smatrati niskim, pa i za njih va/,i navedena aproksimacija.

Medjutim, ako se u izrazu (3.79) ne zanemari velicina 6 vec primeni linearna. aproksimacija21

razvoja (1 + e (!"77)~1 w 1 — e (J~7;, dobija se da je:

I\f I 7T"

8-jrW | T

a odatle, na osnovu izraza (2.70):

(*)

(3.83)

(3.84)

Trazo6i limes kada 0 — ^ 0 , sledi da je hemijski potencijal na temperaturi T — 0 K jednak:
p, •= 6irW. U eksponencijalnoj funkciji \.i; se rnoze zameniti sa /.i/0 zbog toga Sto hemijski
potencijal filma slabo zavisi od teroeperature, tj. //^2) » fj.,0 (gto vazi i u slucaju rieogranicenog
kristala zbog njegove slabe zavisnosti od temperature).

Zarnenom izraza za hemijski potencijal (3.84) u izra.z za unutrasnju energiju (3.80) i pri-
menom (2.73), za toplotni kapacitet elektrona u filmu se dobija:

0 I1' / o .

(3.85)

Trcba reci da su prilikom ovog izvodjenja zanernarivani kvadratni i visi Clanovi u eksponenci-
jalnoj funkciji, kao i kubni i vigi clanovi velicine G (u odno.su na / /) , Sto je opravdano iz istih
razloga kao i u prethodnom slucaju (videti obrazlozenje).

2lLino;irna aproksimacija u ovima analizama jc opravdana /bog linoarnc dtigotalasnp. aproksiin;\c.ije sinnsa i/,
/akona diaper/.ije, tako da ncma razloga ii'.i na vii5c clanove jor je. ojfc2/2m" ~ "•
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Radi poredjenja ovih rezultata sa odgovarajucim za idealne (neograniSeiie) kristale, nvodimo
sledece oznake:

KBIT u
Co = —— ; — = x , (3.86)

M/o

§to riam oinogucava da potrebne velicirie pretvoriino u bezdimenzione, kako bismo graficki inogli
da prikazemo njihovu zavisnost od temperature. Zamenom relacija (3.86), u izraz za toplotni
kapacitet elektrona u neogranicenhn strukturarna (2.74) i film strukturama (3.82) - prva aproksi-
inacija, odnosno (3.85) - druga aproksimacija, oni, respektivrio, postaju:

x 1.24 x ; Cf = -f- = x , (3.87)

f
1 A 2exp — 1 - —g
x \T

(3.88)

Ono §to se odmali iz izraza (3.87) uocava je liiiearua zavisuost toplotuog kapaciteta elektrona
u oba analiziraua sistema (film i balk), s torn razlikoin s"to je u filmu rijegov koeficijeiit nes"to
11121. Medjutim, iz izraza (3.88) bi se moglo zakljuciti da ta zavisnost odstupa od linearne.
Detaljnije analize sprovedeiie su numerickim putem i grafickim prikazivanjem. Naime, za razne
vrednosti perturbacionih parametara raCunata je veliCiiia donjeg gepa g i zamenjivana u izraz
(3.88). Ako se uzme da veliCina x uzirna vrednosti u intervalu a; 6 {0,1}, dobija se da je toplotni
kapacitet u filmu isti za obe aproksirnacije, bez obzira na vrednosti perturbacionih parametara.
Ta zavisnost je prikazana na slici 3.22a, gde se kriva b odnosi na toplotui kapacitet u balku, a
kriva / na toplotni kapacitet u filmu.
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Slika 3.22: Zavisnost toplotnog kapaciteta elektrona od temperature

Medjutim, iscrpnije analize pokazuju da u oblasti riiskili ternperatura, interval 0.1 - 0.4)x,
dolazi do izvesnog odstupanja u zavisnosti toplotnog kapaciteta filrna od temperature, za posma-
trane aproksimacije (iako je u oba slucaja zavisnost linearna). Ovo odstupanje je maksimalno u
oblasti (0.2 - 0.3)o;, §to je i graficki prikazano na slici 3.22b (1- prva, 2 - druga aproksirnacija), za
petoslojni film i vrednosti perturbacionih parametara £jy2 = 1^1/2 = —0.5. Pored toga, pokazano
je da se povedanjern veliCine donjeg energetskog gepa (§to se postize pogodriirn izborom para-
metara, kao i smanjenjem debljine filma) vrednost toplotnog kapaciteta srnanjuje (udaljava od
balkovske vrednosti).
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Sa prikazanih slika je evidentno da, prakticno u celom relevantnom temperatxirskom inter-
valu, toplotni kapacitet liriearno zavisi od temperature i u film-strukturama, ali je, za razliku
od masivnih uzoraka, ovde ta zavisnost ,,manje strrna". Drugim recima, toplotni kapacitet filma
ima nize vrednosti na istirn temperaturama nego neogranicene strukture. Fizifiki bi to znacilo
da je za zagrevarije filmova od-do nekih temperatura potrebno uloziti vecu energiju nego od-do
istih temperatura za masivne uzorke22.

3.3.2 Elektronski udeo u entropiji

Isti postupak kao u prethodnora sluCaju primenicemo sada za izracunavarije entropije pod-
sistema elementarnih naelcktrisanja u film-strukturi, polazeci od izraza za slobodnu energiju
(2.75). Nakon izracxmavanja slobodne energije uz iste rezone kao prilikom izraCunavanja unn-
traSnje energije, na osnovu (2.78) i (3.75, 3.76, 3.81 i 2.78) izraz za entropiju u torn ,,najgrubljem"
sluCaju, dobija se kao:

sT = ̂ r\-^-o- (3-89)
Iz istih razloga (nepreciznost aproksimacije) kao u prethodnom izracunavanju unutrasnje

energije i toplotnog kapaciteta, priraenjujemo tacniji prilaz. Tako, analog7iirn postupkom izra-
Cimavanja, izraz za slobodnu energiju (2.75) dobija oblik:

f
(S -

2( e "-15 + 1) 6
(3.90)

Na osnovu vec obrazlozenih i napred ucinjenih aproksimacija, uzimajuci ln(l + e ^ *) w r/ — 6,
te zamenom izraza (3.84) i primenora (2.78), dobija se izraz za entropiju elektrona u filmu kao:

m C

/o, /'/o

(G-,ifo)/0

(3.91)

Dobijene rezultate za entropiju elektrona u film-strukturama uporedicemo sa odgovaraju6im
u neogranicenim kristalima, pa stoga uvodimo pomocne oznake:

(3.92)

Njihovom zamenom u izraze (2.74), odnosno (3.89) i (3.91) dobija se:

odnosno,

S(

_ _ Sb 3/6 t

b - S0 " V 7T "

3 9 1

2

7T'1 X3

~ 1 0^ „. . CO) - /^ l./'t X , Of — •- X ,
OQ •i

0 Q 1 / 0/ 0 ')\ I /
n -1 n^ O-VTI I 1 n

7T J7T j [ X V JTT

-K'-^)]-

(3.93)

(3.94)

2 'D';o energije se nl".rosi na aJctivaciju elcktronskog podsistema, pa tck tako n;vsta!i podsistem THOXC <Ia uces'.vuje
u transporlu toplotc.
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Ove zavisnosti predstavljeue su ria slici 3.23, odakle se vidi da je entropija u filruu (kriva
/) veca u odnosu na beskonafine strukture (kriva 6), naravno, porededi ih na istoj temperaturi.
Pri tome, Icao i uslufiaju toplotnog kapaciteta odstupauje prve i druge aproksimacije javlja se
u oblasti iiiskih teiaperatura. Takodje, za sto vece vrednosti energetskog gepa (taiiji film ili
pogodui parametri) entropija viSe odstupa od balkovske vrednosti - povecava se.

S obzirom na predominantnu linearnu ternperatursku zavisnost, jasno je da je koeficijent
pravca za entropiju film-strukture veci nego balkovski. Kako je entropija mera iieuredjeuosti sis-
terna, dolazimo do zakljucka da su filmovi neuredjeniji termodiriamicki sistemi i da je podsistem
nosilaca riaelektrisanja u stariju koje je uvek blize ravnoteznom stanju iiego istih u iieograiiiceriirn
strukturama. Takvo poriaSaiije film-struktura javlja se kao posledica dimenzione ogranicenosti.

•>b/f

1.4
1.2
1.0
0.8
0.6
0.4
0.2

0.2 0.4 0.6 0. 1.0

Slika 3.23: Zavisnost entropije elektrona od temperature

Iz ove analize se vidi da termodinamicke osobine elektrona u tarikiin filmovima zavise kako
od dimenzija filina tako i od grani£nih perturbacionili pararnetara. Narocito je izrazen taj
uticaj na niskim temperaturama. Takodje je pokazano da i specifiSna toplota fonona u kristal-
nku filmovima [89,112] jako zavisi od ovili parametara i ria niskim temperaturama je niza od
balkovske. To je veoma vazno sazriarije jer ukazuje ria to da se prilikom proizvodnje i primene
filrnova promenom granicnih parametara moze uticati na njihove rnakroskopske osobine. Na
primer, veda specificria toplota u dielektricnim filmovima poboljsava njihova dielektricria svoj-
stva [67,68].

Pored toga, na osiiovu sprovedene termodinamicke analize moze se zakljuciti da film-struk-
ture predstavljaju ,,bolje" superprovodne sisterne jer su ,,blizi" ravnoteznom stanju i mogu da
pretrpe veci skok toplotnog kapaciteta. Ovo potvrdjuju eksperiinentalne cinjenice [113], a ono
§to je jo§ bitnije, na osnovu ovoga se moze zakljuciti (i u okviru BCS teorije) da se odgonetka
o visokotemperaturskoj superprovodiiosti moze potraziti u specificnostima ponasanja sistema
unutar jako izrazenili granica (slojevita struktura i si.).
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4 Elektroni u superresetkama

Heterostrukture i superresetke, u danasnjem smishi reel, prvi put su analizirane pocetkom
sedamdesetih godina [114]. Ovde je po prvi put predlozena struktura koja se sastoji od vrlo
mnogo naizmenic'no rasporedjenih tankih slojeva dva razlicita poluprovodnika, pri cemu polu-
provodnik sa nizim dnom provodne zone predstavlja jamu za elektrone, dok je dmgi barijera.
Ako je broj slojeva veliki (nekoliko desctina, pa i stotina) ovakva struktura se moze, radi lakseg
teorijskog tretmana, posmatrati kao beskonac"na23 sa osnovnim periodom d koji je jednak zbiru
debljina jame d\ barijere d^ i dvadesetak puta prevazilazi konstantu kristalne reSetke.

Ovakve strukture nazivaju se kompozicione jer su ostvarene modulacijom kompozicije duz
jednog pravca (z-ose). Danas se zahvaljujuci razvoju moderne tehnologije kristalnog rasta [7-9]
mogu napraviti visokokvalitetne superregetke sa podesenim zonskim profilorn [115] i debljinama
konstituenata (d] i d-i) od dva ili tri pa do sto atomskih slojeva [1,2]. Pri totne, konstifruenti
mogu biti razlicite vrste raaterijala (pohiprovodnici. dielektrici, metali, ili njihovc kombinacije)
sa velikom raogucno^cu variranja fiziCkih osobina na dirnenzijama reda veli^ine nanometra.

Drngi tip superre,?etki - dopirane superresetke, prvi put su analizirane 1972. [116]. Kod njih
se jame i barijere dobijaju naizmenicnim dopiranjem balka akceptorskim ili donorskirn prime-
saina. U odnosu na kompozicione, dopirane superreSetke poseduju prednost. jer ne zahtevaju
usaglaSenost reSetkinih konstanti. Pored toga one poseduju jos jednu inteteresantnu osobinu:
indirektni energetski procep u realnom prostoru (elektroni i Supljine su prostorno razdvojeni).
Iz tehnoloSkih razloga kod ovih superresetki ne mogu se ostvariti periodi manji od nekoliko
desetina nanometara, dok je to kod kompoziciomh moguce. Da bi se dobile dovoljno duboke
jarne potrebno je izvr§iti dopiranje vrlo visokom koncentracijom primesa. Kod kompozicionih
superresetki jame se ostvaruju diskontinuitetima provodne (valentne zone), a potrebno dopiranje
je znatno manje. Zbog toga se kompozicione superreSetke Ces^e primenjuju od dopiranih.

Kod superr&?etke, pored trodimenzione zavisnosti potencijalne energije koja se intezivno
menja u okviru konstante reSetke, postoji dodatna periodicna jednodimenziona zavisnost po-
tencijalne energije koja se vrlo sporo menja na domenu konstante resetke. Ova dodatna sporo
promenjiva zavisnost je uzrok da se dno (vrh) provodne (^entne) zone cepa na niz dozvoljenih
podzona [1-3]. Ovako drasticno odstupanje strukture provodne (valentne) zone od balkovske
uzrok je da se i makroskopski parametri superreSetki bitno razlikuju od balkovskih. Sporo-
prornenljiva zavisnost potencijalne energije kod superreSetke se moze relativno jednostavno me-
njati, na primer promcnom debljine polaznih materijala, a samim tim i makroskopske osobine.
Na ovaj naCin superr&setke predstavljaju nove materijale, cije se osobine, bar u principu, mogu
podeSavati u zeljenom opsegn.

Pored toga, poka,zano jc da su snperrestke pogodne strukture za izuca.vanje velikog broja
transportnih i fizickih fenomena kao gto su: negarivna difercncijaln provednost [117], Blohove
oscilacije [118,119], pojava Vanije-Starkovih stepenica, dinamiCkalokalizacija [120] imnogi drugi.
Sve to je izazvalo interes za intezivnira proucavanjem ovih struktura.

Sa staiioviSta prirnene superresetki najvaznije jc poznaval,i ujihovu elektronsku s tn iktnru.
Shodno tome, napori istrazivaca uglavnorn su usmereni na odredji\anje elektronakih osobina
ovih materijala, koriSccnjem raznih rnetoda izracnnavanja: metod envclopnih. fmikcija, mef.od

23Efckti na kvanUiom nivoti modifikuju kvajiidvodimen/ionu s tniktnru kristalnog filma u trodiincn/innii
neograniCenu struktn.ru supcrrrsetke.
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pseudopotencijala, metod efel-tivne inase, metod Grinovih funkcija ili razne kombinacije ovih
metoda [1,25,121-U.O].

Ovde 6e inetod.au Grinovih funkcija najpre biti nadjeri zakon disperzije [87,88,131,132] i
spektralne tezine elektrona [88,133] za uopSteni model superregetke. Kombinacijorn dobijenih
rezultata, kao i poiiiatih rezultata dobijenih u aproksimaciji efektivne mase, bice analizirane
elektronske osobine GaAs/AlxGa\-xAs superreSetke [134]. Za model proste superresetke bice
izra£unate termodinamicke Oiobine.

SuperreSetke se danas primenjuju za izradu:

• poluprovodnickih laserskih dioda i lasera,

• detektora infracrvenog, zracenja,

• tranizistora sa efektom polja.

Potencijalne primene ovih struktura koje se mogu uskoro ofiekivati su:

• irifracrveai detektori na bazi unutarzonskih prelaza,

• izvori mikrotalasnog zracenja,

• diode sa rezonantnim tunelovanjem,

• uiiipolarni poluprovodnicki laseri (sa unutarzonskim prelazima),

• elektrooptiSki modulatori [1,2].

4.1 Zakon disperzije elektrona u superresetkama

Jedna od grupa metoda analiziranja elektronske strukture superresetki polazi od cinjenice
da su pojedini slojevi u njirna, inada slicni balku, ipak suviSe tanki da bi osobine balka bile
relevantne za njihovo opisivanje. Umesto toga, ove metode polaze od osobina atoma koji cine tu
strukturu. Unapred poznatim sinatraju se karakteristike atoma (elektrona) i njihove medjusobrie
interakcije (ili potencijali koji to opisuju). Prakticno, to zna6i da se konstruise elerneritarna celija,
kao najrnanja struktura cije translacije reprodukuju celu superreSetku, analogno elementarnoj
(^eliji balka, i izrafiunava elektronska struktura te ,,supercelije". Stoga se ova grupa metoda
naziva metodom supercelije [1]. Na taj riacin ovde ce biti analizirana elektronska struktura
kompozicionili superresetki.

Model superresetke

Ovde je posmatraria kristalna superresetka formiraria od riaizmenicno poredjanih tankih
filinova sastavljenih od na slojeva (debljine d\) konstituenta tipa A i rtj, slojeva (debljine d-i)
koiisiLuenta tipa B (cesto kori§cen model periodicne superrasetke [25,121-128]) duz z-pravca, dok
je u x i y pravacima neogranicena [131-135] (na slici 4.1 prikazan je raspored atoma superresetke
duz z-pravca). Da bi bio rnoguc spoj slojeva sacinjenih od razlicitih atoma rnoraju koristante
reSetke duz x i y pravaca, respektivno, biti jednake, tj. a" = a^ = ax i a" = ab = ay, dok duz z
pravca mogu biti razlicite (a" = aa ^ abz = ah i a"~h — a).

n,= 0

Slika 4.1: Raspored atoma u superresetki
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Analizu elektronskog podsistema superresetke zapoclnjemo standardnim liamiltoiiijanora
mode.lne strukture koji u aproksimaciji najblizih suseda iraa oblik [131-133]:

•"

/ .j & a

n0-l

m;=0

0,mxmvmtmimxmvmtmi

n»-2

/ _j >' amx

/ _j arn i + l )

amImi,ml,0 I " amxmvml -\,n^+nb- t + > f^rnx

am Imvm I,na-l I" amxmvmz,n.a-2 T

«m m m n ( mv m, ,na - ' O'

Om-xmymz ,n0-|-nj,-2 +

/ ^
^

(4-1)

V amImvm;,m/ (arnxmv-l,m,mi T Om;rmv-(.i|mi.

gcle su A"/1* energije elektrona lokalizovanih na kristalnim £vorovima, dok su Wx , ^y i Wa^
energije elektronskog transfera izmedju istih atoraa duz x, y i z pravaca respektivno. W je ener-
gija elektronskog transfera izmedju razlicitih atoraa duz z pravca, mx/y brojaS atomskog f.vora
po X, tj. y pravcu, mz brojafi polozaja pocetka osnovnog lanca superreSetke (duz z pravca), a
m; 6 [0, nn + n& — 1] je brojaC polozaja Cvora u osnovnom lancu. Zbog pogodnosti, hamiltonijan
iz gornje relacije pisacemo u obliku zbira:

10
(4.2)

pri cernu su:

TT
•"2

/ J ^ am

i / v / 2 n0+nj,-l
\ \
/ ^ / ^

.
arnT.mvmtmia'mxmvmfmi

•"3 / .,

/ v

(amx mvmzml-l /

na+n,,-2

/ ^ ^ ^xmym^m; (am Imym Im/-l + amxmym,mH-l ) '
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"6 2l> Om
mx/y/t=-Nx/yfl/2

N. /,/./*

/ ^ amxmvmz,na

^ amxmymt,na )

" ama,mvmI,n0+l J

...

"8 / v amzmvmz,na+nt,-\9 / j "x amxtnym,mi (ani.x-l,mymtini + amx+l,mvrntmi) >

"*«/»/*=—W»/»/»/2

W./././2

"10 / ^ "y amxmvm,mj Vanr>Imy-l,m»mi +'^mxmy+l.mtmj J •

Za proizvoljriu funkciju polozaja vaze uslovi ciklicnosti po x i y indeksirna poinocu kojih se
dobijaju dozvoljene vrednosti x i y koinponenti talasnog vektora:

(4.3)

(4.4)

(4.5)

(4.6)

Prebrojavanje dozvoljenih vrednosti z komponente talasnog vektora, tj. kz vrsi se brojacern
vz 6 0, -±1,±2, ...,±Nz/2 cime se defiuisu grauice I Briluenove zone duz z pravca24 [122]:

na osuovu cega sledi:
g'^x/K^i/ytx/v — g'^f^I/y'

Na aualogan naciu se rnoze napisati i ciklicni uslov po z koordiuati:

odakle se dobija:

TT TT
(4-7)

gde je uvedena oznaka a za srednju vrednost konstante resetke duz z pravca:

(ntt - l)a° + (ft6 - l)a6 + 2a
a =

"a +
(4.8)

24Najvaznija posledica postojanja dugog prostornog perioda (d = d\ di = ana + an;,) je da se nova granica
Drilueuove /one pojavljuje sa komponentom talasnog vektora vr/d normalnoj slojevima. Ovaj vektor mo2e biti
ninogo manji nego sto je talasiii vektor granice I Briluenove /one TV/a koji odgovara resetki konstante a [2,122],
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Jednacine kretanja

Zakon disperzije elektroria, kao i kod kristalnih filinova, moze se naci standardnim metodom
Grinovih funkcija [34,35,87, 131-133]. Racuua se jednocesticna aritikomutatorska Grinova funk-
cija poniocu predhodno defiriisanog Harniltonijana sistenia:

"ninyntn(;mxmvmzm/ - "(')\Ylnxnvnznii amxmvm,mi ) / • (4.9)

U daljem tekstn uzirna se da je n = (nxi^izili) i "i = (inxiriymzini). Jednacina kretanja za
Grinovn fnnkciju je:

d
dt n'm

Drugi deo izraza na desnoj strani jednacine kretanja (4.10) oznacicerno kao:

a komutator:

C = Cn = [«n, //] =

na osnovu cega dobijamo:

10

(4.10)

(4.11)

(4.12)

10

F = Fa.A (4.13)

Za izracunavanje komutatora [an, H] koristiceino standardne fennionske komutatorske relacije
(2.36). Dalje se vrsi racunaiije komutatora Cv:

, H^ = Aa ̂  ar?l, «t a^ =
m

(4.14)

m

(2. OOJ

Pa Je:

/ ^ amz

/ J [2 \0n

E
z "n/m; J J ar

Poznatojeda<Jna,nynin,;m.1.mi/mim/ ,,skida" sumu po mx,my,mz,mi i svako mj-trij, (j =
x,y,z,l), te se konacno dobija: C| == A°onin nin,. Analogriim racimom za ostale vrednosti
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komutatora Cv se dobija:

Cl A

64 = W

in[^i + Onxnyntni+l)

G(i IT ttnxnyn»,na— 2"n/,n0 — 1 -f rr OninynjenaUn^no — 1 >

Gy W Qnxnvn^,na-l^ni,na > " ani:nyn»,na + l "n|,na >

Cg VK Oninynz,na+nt-2^n;,na+nj,-l + ^anxnvn, + \,0^ni,na+ni,-l >

£9 = ^" (anj:-l,nyn«nj +anI+l,nvn»n/)^n/,m< i

Cio Wy< (anxny_i irtzn/ +0nxny+l,n,nj)*nj,m, •

Pomocu izracunatill komutatora rnogu se iiapisati izrazi za svako Fv iz jedriacine (4.11). Npr.

F! - 6(0

a analogno se dobijaju i ostale vrednosti:

^2 = A Grnxn]/n^n/;m(0 ,

F4 W
F5 —
F6 =

Wb

/,na+n(,-l ^nxnyn. + l .,0;m(0

Wa

W ^n/,Hu+ni-lC'nInvnz,na+n6-2;m(0 +

= M7! ^n(,m/ G?n I-l,nvnz,n (;m(0 + ^x

= H^1' 4i,,m, C rnx,nv-l,nz,n,;f7i(0 + ^y

Zameiiom dobijenih vrednosti u jednacinu kretanja za Grinovu fimkciju, dobija se:

ih 6fim S(t) + AfiGH>A(t) - W

(4-15)

" n;nxnv

gde su uvedene oznake:

i-\'~'nxnvntni-l\m ~ ''n;nxnynl

A"
A6

W

W

0 < HI < 'na — 1

na < ni < na +nb — l

0 < tii < na — 1

na < ni < nu + nt, - I

1 < ni < ria — 1
na + 1 < HI < na + m, - 1
m = 0, HI = na

0 < ni < na - 2
na < n^ < na + 7t{, - 2
n/ = na — 1, n/ = rta + rtj, - 1

(4.16)
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Nakon izvrsene vremenske Purije transformacije:

+ 00 +00

, 8(t] = - do, (4.17)

dobija se jednacina kretanja u sledecem oblikn:

ih
-- 2jrOn-,A -

w™ (G - + G -^ — w^ (G +- G
(4.18)

Zbog narusenja translacione irivarijantnosti posrnatranog sisteraa nvodi se delimicna pros-
torna Purije transformacija po indeksima x, ?/ i 2 (jer je po indeksu ^ tranalaciona sirnetrija
narnSena) u obliku:

/n;m "~
1

gde je:

J= <

1. aakz(ni — mi) , nj — m; < n0

2. aafcz(na - 1) + akz , n; - mj = na

3. aakz(na - 1) 4- a/^ -f abkz(ni - mf - na) , nn < n; - mj < na + HI,
4. aa^(na — 1) + abkz(rib — 1) + 2aA;z , n; — m; = na + n^,

Tako, 7-a n/ = 0, jednacina kretanja, nakon izvrgenih transformacija, postaje:

^ - - ' - -

(4.20)

x { [ftw - Aa + V

W P'fc4-("o-l)aa-(n6-I )a6 -

odnosno (indeks m je ,,parazitski" pa se moze izostaviti):

[hu - Aa + 2W£ cos axkx + 2W£ cos ayky] G0

G0;m,+ (4-21)

— 1 ;rn/ i

(4.22)

Ponavljajudi isti postupak izraf-unavanja za svaki sloj, dobija se sistein od na + nj, neho-
mogenih algebarsko-diferencnih jednaCina, sa isto toliko nepoznatih Grinovih fiinkcija:
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[hu A" + 2 ( W% cos ax kx + W£ cos ayky^G0 +

;,,al, ifl „«

A" + 2 W cos a cos a

ih

[hu A" + 2

[ftw A" + 2

[hu A6 + 2

A 6 + 2

+ W

* * *

cos asA;x + W c:os a tffcff na -2

27T '

/(i 1 /"f^ cosa^fcy) Gna_i

,-Wufc2 ^ ,,m;z r
nae - s~*n0-i

JTT

cosax/,x + ^cosa?yA;v)] Gfla +

* * *

27T "U +

^cosaxA-x + W^cosaykyJ^ Gnu+? t j )_2 +

' 2yr
/^ r*n*5 /i i* -t- \A/ pnti AI i* I I (~1X ^UB (ix ̂ X I Kr y C( o Uy A.y I L/ 7^a -j-7i^ — i I

— Ill Kf i TT/"
-96 + KK -

(4.23)

[ftw A" + 2

Kako indeks / prebrojava na + rtj, neekvivalentnih kristaluili cvorova unutar osiiovnog lanca
superresetke, postoji saino na + »4 razlicitili transforrua Griuovih funkcija. Stoga je pri pisanju
navedenog sisteina jednachia iskoriscena relacija:

(4.24)

Uvodeci sledece sniene i pojednostavljenjem inodela:

a — a = a — a — az
a/i, a/i, > model proste kubrie resetke

o» = V = az = a

A" = A , A" = eA ,

iy M^ H^ W

F = 2 (cos aA;x + cos aky) e [-4,4] ,

(4.25)
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determinaata sistema se moze napisati u sledecoj formi:
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Nepoznatih na + n^ Grinovih funkcija odredjuju se formulom

(4.26)

(4.27)

gde je Dmz determinanta promenljive, a D deterrninanta sistema. Polovi Grinovih funkcija
poinocu kojih se odredjuje zakon disperzije elektrona dobijaju se iz uslova da je determinanta
sistema (4.23) jednaka null [131,135].

4.1.1 Model proste superresetke

Ovde je analizirana tzv. prosta superreSetka - izgradjena od filmova (sa na odnosno HI
slojeva) istih atoma gde su Aa = A6 = A (ova aproksimacija je do^voljena jer su A° i A6

u vecirii konkretnih slucajeva priblizno jednaki ~ eV [136]) i, shodno tome, Wa = Wb = W.
Energija transfera elektrona izmedju filmova je ra^licita od energije transfera unutar filma, tj.
W ^ W.

Determinanta (4.26) u ovom slucaju mo?,e se napisati u obliku [135]:

D -

+

(4.28)

a a

gde su Pn karakteristicni polinomi Cebi§eva (videti u dodatku 6.2).
Uslov za nalazenje zakona disperzije D = 0 je, u generalnom slufiaju, analiticki nere^iv25, te

je zakou disperzije analiziran numerifikim putem. Posmatraju se razlicite kombinacije na i nj,
protnena odnosa energije transfera izmedju i unutar filmova, kao i razlicite vrednosti kompone-
nata talasnih vektora dnz x i y pravaca.

Na slikama 4.2a-f i 4.3a-f i tabelama 4.1 i 4.2 prikazani su zakoni disperzije elektrona u
superresctkama sa filmovima razlicitih debljina. Ovde je razmatran samo centar I Briluenove
zone gde je F = 4, odnosno kx = ky = 0.

25Ovaj iislov mo/e se resiti analiticki jcdino 7,a konkri>tne slufajc.ve (odredjen broj slojeva) [135]. Naravno to
nsporava anali/u, pa su 7.ato primenjene numericke metode.



7H 4 ELEKTRONI U SVPERRESETKAMA

0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

02 0.4 0.6 0.8 1.0

e) (5,3)

0.2 0.4 0.6 0.8

ft (7,3)

Slika 4.2: Zakon disperzije elektrona za W = 0.5W

(pojava donjeg energetskog gepa i zabraujenih energetskih zoria)
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Slika 4.3: Zakon digperzije elektrona 7,a W = 1.5W
(pojava lokalizovanih elektronskili stanja)
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kdKz —
7T

0.0
0.1
0.2
0.3
0.4
0.5
0.6
0.7
0.8
0.9
1.0

0.31-1
0.316 j
0.322
0.331
0.345
0.362
0.383
0.408
0.436
0.466
0.500

0.814
0.808
0.790
0.763 I
0.730
0.693
0.653
0.613
0.574
0.536
6.500

~1»

_i
1.500
1.508
1.532
1.568

\5
1.670
1.730
1.794 j
1.861

_L930,
2.000 j

u>

\L-
2.500
2.492
2.468
2.432 ,
2.385
2.330
2.270
2.206
2.139
2.070
2.000

3.186
3.192
3.210
3.237

hT27(r
3.307
3.347
3.387
3.426
3.464
3.500

3.686
^.684
3.678

IT669
h3.655

3.638
3.617
3.592
3.564
3.534
3.500

Tabela 4.1: W = 0.5W, TJO - nb = 3

k d"•Z
7T

0.0
0.1
0.2
0.3
0.4
0.5
0.6 ,
0.7
0.8
0.9
1.0

-0.351
-0.348 j
-0.339
-0.324
-0.303
-0.276
-0.244
-0.206
-0.163
-0.115
-0.062

0.500
0.486
0.446
0.391
0.327
0.259
0.190
0.123
0.058
-0.004
-0.062

hi

M
1.149
1.167
1.215
1.285
1.370
1.465
1.566
1.671
1.780
1.889
2.000

i
r

2.851
2.833
2.785
2.715
2.630
2.535
2.434
2.329
2.220
2. 1 1 1
2.000

3.500
3.514
3.554
3.609
3.673
3.749
3.810
3.877
3.9-12
4.004
4.062

4.351
4.348
4.339
3.324
4.303
4.276
4.244
4.206
4.163
4.115
4.062

Tabela 4.2: W ••= 1.5W, ria = nb = 3

Analizom prikazanih grafika^0 i tabela uocene su sledece karakteristike zakoiia disperzije
elektrona u superresetkama. Usled narusenja translacione sirnetrije duz z-pravca, kontinualna
zona balka cepa se na niz podzona (niinizona) rnedjusobrio razdvojenih zabranjeniin zonama
(minigepovi) [1,27,137,138].

• U slucaju kada je transfer elektrona izinedjn fihnova slabiji od transfera unutar fihna (slika
4.2a-f i tabela 4.1) javljajn se zabranjene energetske zone od kojih se najniza i riajvisa (po
analogiji sa uiodeloin kristalnog fihria [73,75]) niogii nazvati donji i gornji energetski gep.

Celokupna disperziona kriva lezi unutar balkovske energetske zone (-— € [0,4]), tj. dolazi
W

do suzavanja energetske zone elektrona u superresetki. To je direktna posledica smanjenja
energije elektronskog transfera (sto je pokazano u slucaju kristalnog fihria).

• Pri intenzivnijem transferu elektrona izinedjn fihnova (W > W) dolazi do sirenja ener-
getske zone van balkovskih granica i do pojave lokalizovanih stanja (slika 4.2a-f i tabela
4.2). Za razliku od modela kristalnog fihna gde se javljajn diskretna stanja, kod su-
perresetke egzistiraju kvazikontinualne disperzione podgrane lokalizovanih stanja (ispod

26 p,Pored prika'/anili ispitaiii su jos neki slucajevi radi eg/aktnije anali/e.
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donje i iznad gornje granice balkovske energetske zone), sto je posledica neogranicenosti
sistema i duz z pravca.

U slucaju simetricne superresetke (na = rib sa istim atomima a = b, slike 4.2a/b i 4.3a/b
tabela 4.1 i 4.2) disperzione podgrane se rnedjusobno spajaju na granici I Briluenove zone

(kz =
7T

2naa
), tj. promenom samo elektroriskog transfera izmedju identicnih kristalnih

filmova ne dolazi do pojave zabranjenih zona na granici prve Briluenove zone (k™ax =

r), vec do pojave nultog energetskog gepa [1,125]. Osnovni motiv koji se ponavlja
("a +
periodicno duz z pravca nije vise dvostruki film duzine na + n\, — 2na, jer su filmovi
medjusobno jednaki. Konstanta periodicnosti duz z pravca je duplo kraca u odnosu na

opsti slucaj (— - = ria). Redefinisanjem granice prve Briluenove zone superresetke
&

7T
(krz'mi x = —-), graficki prikaz zakona disperzije bi pokazao da se zabranjene zone javljaju

za kz = 0 kao i za kz = k^'max, dok bi broj disperzionili grana bio duplo rnanji.

Ukoliko je zbir slojeva filmova na + n& neparan (slike 4.2c i 4.3c ) dolazi do pojave simetrije
7T TlUJ

disperzionili graua u odnosu na tacku (kz = —~— —-, -=- = 2), a ukoliko je paran
2a(?ta + ni) W

(slike 4.2a,b,d-f i 4.3a,b,d-f) javlja se simetrija u odnosu na pravu -=- = 2.
W

Za superresetku sa iieparnim brojevirna na i nj, dobija se spajanje centralnih disperzionili

grana u tacki (kz = 0, -=- = 2) ukoliko je - - parno (slike 4.2e i 4.3e), odnosno
W 2

spajanje u tacki (kz = —.— —-, -=- = 2) ako je - - neparno (slike 4.2a,f i 4.3a,f).
a(na + 7ib) W 2

Kod superresetke sa pariiirn brojevima na i n;,, pri cemu je na ̂  nj, ne dolazi do spajanja
disperzionili grana, kako u centru tako ni na granicama prve Briluenove zone.

W

7.5

7.0

6.5

6.0

5.5

4.5

0.2

/loo

W

11.5

10.5

9.5

1.0

kzd/n
8.5

a)

0.4 0.6 1.0

b)

7T 7T
Slika 4.4: Zakon disperzije elektrona pri W = 0.5W (a: kx = ky = —, b: kx — ky = —)

Analizorn zakona disperzije za kx = ky > 0 nije uocena promena forme i inedjusobnog
polozaja disperzionih krivili, vec samo translatorno pomeranje spektra ka visim energijama (iako
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su analize izvrSeue za veci broj slucajeva, na slici 4.4 graficki je prikazana saino superresetka
na = ni, — 3). U slucaju kx = ky — ?r/(2a) dobija se huj/W 6 [4,8] (slika 4.4a), dok je za
kx = ky = TT/U: hu/W 6 [8,12] (slika 4.4b).

Energetski gepovi i zabranjene zone

Pojava energetskih gepova (g) i zabranjenill ininizona (/) aiializirana je na najprostijem
prirueru superresetke (sastavljena od troslojnih fihnova istih atoma) za centar I Briluenove zone.
Sledeca tabela 4.3 i slike 4.5 i 4.6 daju zavisriost sirina zabranjenih zona i energetskih gepova
od odnosa elektronskih transfera W/W.

w
w

<Jd/h
fd/h

0.5

0.314
0.686

0.6

0.254
0.546

0.7

0.193
_040^

0.8

0.130
0.270

0.9

0.066
rol34

1.1

-0.067
0.133

1.2

-0.136
0.246

1.3

- 0.206
0.394

1.4

-0.278
0.522

1.5

-0.351
0.649

Tabela 4.3: Promena girine zabranjenih zona za kz = 0 sa promenom odnosa W/W

0.6 0.8 1.0 1.2 1.4 ff/fy

a) b)

Slika 4.5: Zavisnost sirine zabranjenih zona (a) i velicine energetskih gepova (b) od odnosa W/W

zaviseSa ovih slika se vidi da, za posniatranu superresetku, sirine zabranjenih zona linearno zav
od odnosa W/W. Moze se reci da je i za energetske gepove ta zavisnost prakticno linearna.

Sa slike 4.6 je evidentno da se, kada je energetski transfer izmedju i unutar fihriova jednak
py = 1), zabranjene zone gube, odnosno superresetka prelazi u film.
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0.75 1.0 1.25 1.5 w/w

Slika 4.6: Prornena sirine energetskih zona elektrona u zavisriosti od odnosa W/W:
- donji (d) i gornji energetski gep (/i)
- zabranjene energetske zone (/)

4.1.2 Model GaAs/AlxGa\-xAs superresetke

Ovde demo prethodmi proceduru izracunavanja primeniti na superreSetku formiranu od
naizmenicno ponavljajucih na slojeva materijala GaAs i nj slojeva materijala AlxGa\-xAs.
Postupak racunanja potpuno je isti kao za prostu superres"etku, tako da arializu zapof,injemo od
detrerninante (4.26), gde su:

W

„
+aF'

-Ab

W
/3F (4.29)

VeliCine a, /? i F definisane na isti nacin kao u izrazu (4.25), dok se parametri Aa, Afc, Wa

i Wb odredjuju na osnovu poznavanja strukture energetske zone polaznih materijala koji cine
superregetku (uz kori^denje poznatili podataka i relacija za ovu vrstu superreSetke [122,138]).

Kako je kod materijala koji cine ovu superrdfetku dno provodne zone znaCajrio (reda 1 eV)
energetski odvojeno od vrha valentrie zone, onda se prilikom razmatranja elektronske strukture
moze uzeti u obzir samo provodna zona [1]. Pored toga, kako se ovi konstituenti ne razlikuju
u pogledu kristalne strukture i resetkine konstante [1,138], onda se moze reel da odgovarajuce
velifiine (energetski procep, efektivna masa, ...) linearno zavise od molskog udela x.

Ovde su provodrii elektroni ova dva materijala tretirani kao slobodni gas u ravni paralelenoj
povr^inama i okarakterisani su efektivnim masama [1,3,138]:

ma (GaAs) = 0.067rn0 ; mi, — ma + 0.0837n0 ,

gde je ?no efektivna masa elektrona. Koriscenjem energetskog zakona disperzije balkovskih
kristala za degenerisan clektroriski gas (2.46), odnosno rclacije (2.47), mozemo izraziti energije
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elektronskog transfera unutar polaziiih materijala [129,130]:

Wa =
2maa2 '

(4.30)

Energiju elektronskog transfera izmedju razliCitih materijaJa (filmova) procenicemo da lezi u
intervalu:

Wa-Wb
W = + P (4.31)

gde je p - pararuetar koji odredjuje velidinu energetskog transfera W u odnosu ria Wa/b.
Parametre A" i A6 odredicemo na osnovu balkovske diperzione relacije u dugotalasnoj

aproksimaciji (2.46), koja u opstem slucaju ima oblik: E = A — 6W + Wk"*a?. Na taj nacin
mozemo definisati energije dna provodnih zona oba materijala (posmatrano za tzv. F tacku27

Briluenove zone tj. kx = ky = kz = 0):

Ea/b _ * _ ££ = A6 - Aa - - Wa) = Voff . (4.32)

Velicina V0ff (band-offset) predstavlja razliku dna provodnih zona i za ovu superresetku iznosi
[122,138]:

1.247ar , x < 0.45
Voff(x) [eV] - (4.33)

Kako se A6 meri u odnosu iia Aa, koji je referentni riivo, uziinajuci Aa = 0 iz (4.32) se
dobija:

A" = A" + 6(Wb - Wa) + Voff = 6(Wb - Wa) + Voff . (4.34)

Zakon disperzije se i u ovom sluCaju dobija iz uslova da je determinanta (4.26) jednaka
nuli. Nalazeuje analitickog resenja bi bilo jos slozenije nego u prethodnom slucaju, te su i ovde
primerijene numericke metode izrafiunavanja.

U aproksimaciji efektivne mase, GaAs/AlxGai-xAs superre§etka se inoze opisati kao niz
potencijalnih kvantnih jama, koje odgovaraju GaAs, medjusobrio razdvojenih AlxGu\-xAs ba-
rijerarna [121,122,138]. Na taj nacin, promenom debljine materijala moze se uticati na sirinu
jaine, ili ria visinu barijere, promenom udela x [1,2], odriosno, promenom mikroskopskili parame-
tara (n0, n^, p i x} moze se bitno uticati na relevantne makroskopske karaktersitike posmatrane
strukture. Ukoliko je x > 0.88 jame i barijere menjaju mesta [1]. Stoga je ovde za razne kombi-
riacije broja slojeva (na i nj), odnosno debljine (d — a(na+rib)), prvog i drugog materijala menjan
parametar x (x 6 (0.25,0.5,0.75}). Takodje je menjan i parametar p (p € { — 1.5, —1,0,1,1.5})
koji opisuje veliclnu interakcije izmedju filmova W. Ova iriterakcija, koja se u literaturi pomi-
nje kao pararnetar kuplovanja elektrona izmedju materijala [129,130], pokazuje bitan uticaj na
transportrie i trarisinisione karakteristike superresetke [129,130,139,140].

Od ogrornnog broja analiza (analizirano je oko 180 razlicitih slucajeva) izdvojeni su i graficki
prikazani samo neki karateristiCui, na slede<^irn slikama (4.7-4.9). Grafici na poinenutirn slikama
predstavljaju zakon disperzije elektrona (zavisnost E = E(kz}) u zavisnosti od karakteristiCriih
parametara posmatrane superresfetke (visirie barijere, broja slojeva i elektronskog transfera
izmedju materijala). Na apscisama ovih grafika nalazi se veli&ria kzd/-rr £ [0,1], dok se na
ordinatarna nalazi energija elektrona E izrazena u eV.

27Kod ove superresetke ekvipotencijalue povrsine oko F minimuma su sfere, a broj elektrona iznad ovih rniui-
muma je /anemarljiv [1].
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Slika 4.7: Zakon disperzije za STiperresetku sa na = rib ~ 4
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Slika 4.8: Zakon disperzije za superresetku sa na = 6 i nj, = 4
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Slika 4.9: Zakon disperzije za superreSetku sa na = 8 i nj, = 4
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Arializirajuci energetski spektar elektrona u GaAs/AlxGai-xAs superregetkama doSlo se do
slededih zakljufaka.

• Energctska zona se, kao i kod proste superresetke, cepa na niz dipserzionih grana (jeclnak
ukupnom broju slojeva superresetke). Medjutim, pored kvazikontinualnih minizona (gru-
pisanih na viSim energijama), ovde se javljaju stanja (na nizim energijama) koja prakticno
ne zavise od z komponente talasnog vektora. Stoga se ta stanja rnogu interpretirati kao
diskretna stanja kvantne jame [127,141].

• Povecanjem Sirine kvantne jame (broja slojeva na) broj diskretnih stanja se povec'ava,
a rastojanje medju njima smanjuje (Sto je karakteristif.no ponasanje za stanja u kvant-
noj jarai [1,16]). Na taj nafiin ona mogu dostici dovoljnu energiju da preskoSe jamu. S
druge strane, Siriria kontinualnih minizona se smanjuje kako povecanjem slrine jarae, tako
i pove6anjem sirine barijere (broja slojeva nj), dok se §irina zabranjenih zona istovremeno
povecava [1,2,121-128].

• PoveCanjem parametra x (visine barijere) broj diskretnih nivoa se povecava, tako da pri
x = 0.75 ona zauzimaju (doriju) polovinu celokupne energetske zone superreSetke. Pored
toga, Sirina kontinualnih minizona, kao i njihov broj, opada sa povecanjem x, dok se ceo
spektar §iri ka vecim energijama. Na taj nacin, neki od kontinualnih nivoa izlaze van
gornje granice balkovske energetske zone GaAs28.

• Ukoliko se energetaki transfer izmedju filmova povecava (parametar j>), ceo energetski
spektar se siri. Pored toga, ovaj parametar utice na spajanje (degeneraciju) i razdvajanje
pojedinih disperzionih grana. Naime, povecanjem p pojedine disperzione grane teze da se
spoje, bilo na granici ili u centru I Briluenove zone, sve do neke tzv. kritic'rie vrednosti
parametrapc pri kojoj dolazi do njihovog spajanja (pojavc nultog energetskog gepa [1,125]).
Nakon toga, daljim povecanjem p ove grane se razdavjaju. Ta kriti<",na vrednost parametra,
kao Sto 6e kasnije biti pokazano, ima uticaj na prostornu raspodelu elektrona.

4.2 Prostorna raspodela elektrona u superresetkama

Prostorna raspodela elektrona, tj. verovatnoce nalazenja na pojedinim slojevima superreset-
ke, nalazi se slicnim postupkom kao u slucaju kristalnog filma. Polazi se od sistema jednafiina za
elektronske Grinove funkcije (4.23), napisanog matriCnom obliku: T>Q = K,, gde su: T> - matrica
reda (na +n^) x (na + nj) koja odgovara determirianti (4.26) Z>, a Q and K. su vektori Grinovih
funkcija i Kronekerovih simbola:

\a

iH

InW

\Euergntslc;i /ona beskonaCnog krisl.ala GaAs proccnjena je, ?,a konstantu rcsctke

Emin = A" - GW° = -2.G7 eV i Emar. = A" - 2H'" = -0.89 cV.
1 nm, i/, balkovsko reliic.ije:
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Dejstvom inverzne inatrice T> 1 sledi: Q = T> 1K., a kako se inverzna ruatrica moze izraziti preko
dijagoualne ciji su clanovi -D,'j kofaktori elemenata dij direktue inatrice, tako mozemo pisati:

(4.35)

Kroriekorova S skida sume pri fiemu izjednacuje iiidekse qi i rn/. Za trazenu Grinovu funkciju se
tako dobija:

G
n';m' D

(4.36)

Kofaktori -Dn,;m( se izra£unavaju na osnovu poznavanja determinante sistema D. Kao kod
kristalnih fihn-struktura i ovde rafiunaiuo saino dijagonalrie Grinove fuiikcije Gni-Hl (rafiunaju
se sanio dijagonalrii kofaktori Dni->ni). Grinove fuiikcije su multipolne, jer se u irneiiiocu nalazi
poliiiom D reda (n0 + nb) x (na + TIJ,). Stoga se mora pribeci faktorizaciji iia proste polove;

Gn,;n, —

pri 5emu se spektralne tezine izraCunavaju kao:

(4.37)

(4.38)

4.2.1 Spektralne tezine proste superreSetke

Iz izraza (4.38) racuuaino spektralne tezine elektrona stavljajuft (po§to je u pitanju prosta
superresetka) u determinant!! (4.2G) ga = Qp = g. Nmnerickim metodaina izracunate su
pros Lome raspodele elektrona u prostim superreSetkama, kako za ceiitar I Briluenove zone
(kx — ky = kz = 0, Sto je prikazano na slikama 4.10a-c i 4.11a-c), tako i za rijenu granicu

-r, §to je prikazano na slikama 4.10d-f i 4.11d-f).
7T

duz ^-pravca (kx = ky = 0 , kz = • ,
(na + rib) a

Pri tome su posebiio analizirane superreSetke sa parniin brojern slojeva (slika 4.10a-f) a posebno
sa nepai'iiim brojein slojeva (slika 4.11a-f), jer je odnos broja slojeva pokazao bitari uticaj na
zakon disperzije.

Na osnovu celokupne analize prostorne raspodele elektrona po slojevima superre§etke doSlo
se do sledecili zaklju5aka.

• Uoceno je da su rieka od balkovskih stanja ravnomerno rasporedjena u oba filma (u ve^ini
sluCajeva to su stanja sa srednjim energijaina), dok se druga pojavljuju sarno u jednom
od lilrnova. Pri tome, elektronska stanja sa najriizim i najviSirn energijaina se iskljuCivo
javljaju samo u jednom filrnu (slike 4.10a i 4.1 la - centar I Brilenove zone i slike 4.10d i
4.lid - granica^I Briluenove zone). Dakle, ovakav upro§6en model razrnatran u aproksi-
maciji najblizih suseda, ve6 saino pri promeni energetskog transfera izmedju fihnova daje
rezultate uoCene od strane drugih autora [121,137]. Ovim se potvrdjuje da primenjeni
metod izraCunavarija irioze da se koristi za analizu komplikovanijih modela superreSetki.

• U slucaju kada je eriergetski transfer elektrona izrnedju filmova slabiji od istog unutar filma
(W < W), sa porastoni iuterakcije W maksimumi verovatnijih stanja u okviru jednog filma
se smanjuju, a pove<iavaju se stanja koja su pre tog bila rnanje verovatna, u okviru drugog
filma. Pri tome su sva elektronska stanja balkovska (slike 4.10a,d i 4.11a,d), §to je uo£eno
i prilikom prikaza zakona disperzije - sve disperzione grane leze unutar zone idealnog
kristala.
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Slika 4.10: Prostorna raspodela elektrona u snperreSetki sa parnim brojem slojeva
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Slika 4.11: Prostorna raspodela nlektrona u superresetki sa neparnim brojern slojeva
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• Pri jacern elektronskoru transferu izmedju filiuova (W > W) slika je obrnuta. Povecanjem
interakcije W, manje verovatna stanja u okviru jedriog filma se smanjuju, a verovatnija
stanja u drugoru filrnu postaju izrazeiiija. Na taj nadin dolazi do pojave lokalizovanih
elektrouskih stanja (slike 4.10b,c,f i 4.11b,c,f) dija je verovatnoda najveda na spoju dva
filrna i naglo opada ka njihovoj unutraSnjosti, pri derrm se broj till stanja povedava sa
porastorn W. Analizorn zakoria dipserzije pokazano je da ta stanja izlaze van grariica
balkovske energetske zone [121,137].

• Kod superre§etke sa pariiim brojem slojeva javlja se simetrija prostome raspodele elek-
trona. Prostorna raspodela za nize eriergije ista je kao i odgovarajuda za vi3e energije
(potpuno su iste raspodele najriize (poslednje) i najvis'e (prve) energije, zatirn pretposled-
rije i druge itd.). Tako de za ovu superreSetku (kod koje se javlja simetrija zakona disperzije
u odnosu na pravu Tiu/W — 2) uvek, pri W > W, za centar I Briluenove zone dodi do
pojave kako donjili (za najnize eriergije), tako i gorrijih (za najvis'e energije) lokalizovanih
stanja (slike 4.10 b,c,f). Na granici I Briluenove zone ova stanja de se pojaviti samo pri
dovoljno velikoj interakciji W (npr. W = 1.5W), dok pri relativrio inaloj razlici izmedju
elektronskih traiisfera (npr. W = I.IW, slika 4.10e) nede doci do pojave ovili stanja.

• Ukoliko je broj slojeva superres"etke neparan dolazi do pojave ,,ogledalske" siruetrije u
odnosu na centar i granicu I Briluenove zone (raspodele za najnize energije u ceutru I
Briluenove zone su iste kao i odgovarajude raspodele za najvis'e energije na njenoj granici).
Zbog toga de kod ove superresetke, kod koje se javlja simetrija disperzioriih krivili u odnosu

na tacku: kz = —r, -=- = 2, uvek, pri W > W doci do pojave gornjih i/ili donjili
2a(na + rib) W

lokalizovanih elektronskih stanja (slike 4.11b,c,f). Tako npr. pri W — \.\W na granici I
Briluenove zone riece doci do pojave donjili lokalizovanih elektronskih stanja (slika 4.lie),
ali de dodi do pojave gornjeg lokalizovanog stanja, sto je prikazario na slici 4.11b (tu je
ustvari, prikazana prostorria raspodela elektroria za najnizu eiiergiju u centru I Briluenove
zone i riajviSu na njenoj granici).

4.2.2 Spektralne tezine GaAs/AlxGai-xAs superresetke

Kao i za prostu superregetku, ovde su primerijene nurneriCke metode rialazerija prostome
raspodele elektrona po slojevirna ove superreSetke. U ovom sluCaju, u jednafiini (4.38) uzima se
da je g = hu. Neki od analiziraaiih sludajeva prikazani su na slikama 4.12 i 4.13 (za oba sludaja
prikazana je raspodela po svim energijama i to vertikalnim redosledom, po£ev od najnize). Na
slici 4.12 predstavljena je superreSetka sa paraiuetrima: x = 0.25 , p = —1 i na = n& = 4,
dok superreSetka ria slici 4.13 ima parametre: x = 0.5 , p — 1 i na — 8 , n^ — 4. Pri tome
je na graficima till slika prikazana zavisnost gU( — Sn^Ti-i), odnosno ria ordinatarna se nalaze
spektralne tezine elektrona gni, a na apscisarna broj slojeva HI — na + n^.

Analizoru prikazanih grafika do§lo se do slededih zakljucaka.

• Ispitivanjem prostome raspodele odmah se uocava da su stanja sa iiajnizim i riajvi5irn
energijama rasporedjena sarno u jednom materijalu (kao kod proste superre^etke). Pri
tome, stanja sa iiajnizim energijama (koja dogovaraju diskretnim stanjima u spektru) se
javljaju isklju&vo u prvoin materijalu (dime se potvrdjuje da su to stanja kvantne jame),
dok stanja sa najvis"im energijama, u zavisriosti od a; i p mogu predi i u drugi materijal
(za x > 0.5 i p > 1). Verovatnoce iialazenja ovih stanja se smanjuju povecanjem broja
slojeva. Takodje se uodava i pojava tipidriih zapreminskih stanja, koja su skoro ravnoinerno
rasporedjena u oba inaterijala.
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Slika 4.13: Prostorna raspodela elektrona u GaAs/AlxGa\-xAs superre^etki:
x = 0.5, p — 1, na = 8, rij, = 4
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• Pojava lokalizovanih stanja uo£enaje ua viSim energetskim minizonarna. Najvedi uticaj na
ova stanja ima parainetar p. Kao s"to je receno, postoji neka kriticna vrednost parainetra
koja dovodi do nultog zabranjenog gepa. Ta vrednost se rialazi u intervalu — 1 < pc < 0 ill
0 < pc < 1, u zavisnosti od broja slojeva i visine barijere. Naime, za vrednosti parametra
ispod kriti£ne, staiije koje se ualazilo na na + nt — 2 disperzionoj grani (ukupan broj je
n<i + '"(i) je bilo lokalizovano, a stanje na + nj, — 1 tipi£no zaprerninsko, da bi, za vrednost
pc doslo do zainene rnesta ovili stanja. Na slici 4.12, gde je p < pc, stanje nu + rn> — 2
je lokalizovano, a na slici 4.13, gde je p > pc, stanje na + n\> — 1 je lokalizovano. Ovaj
parainetar utice i na zamenu drugih energetskih nivoa, s"to je ustvari dokaz da dolazi do
inverzije minizona nakon spajaiija disperzionih graria [1].

Celokupnom aiializorn energetskih spektara i stanja u obe posmatrane superreSetke dolazi
se do zaklju£ka da se promenom karakteristi£nih parametara strukture rnoze bitrio uticati na
njiliove fizicke karakteristike.

Cak i samo promena debljine polaznih materijala uti£e ria proiuerm Sirine minizona i zabra-
njenih ininizona, ili pojavu nultih energetskih gepova u spektru [1,125]. U slu£aju superres"etke
GaAs/AixGa\_-xAs, promenom parametra x ruoze se uticati na broj i raspored stanja kvantne
jame29. Pojava ovih stanja je uo£ena eksperimentalno na slojevitirn strukturama, uopSte. Ova
stanja doprinose rnagnetriom kuplovanju koje inoze dovesti do ogronme rnagnetootpornosti u
ovim strukturama [127,141].

Promena eiiergetskog transfera elektrona iziuedju konstituenata (W ili p) utice na pojavu
lolcalzovanih stanja, veoma bitnih u transportnim karakteristikarna superreSetke [121,122,126,
128,137,138]. Ta stanja se mogu veoma jednostavno eksperimentalno izu£avati raznim spektro-
skopskiru tehnikama (medjuzonski prelazi izmedju ovih stanja pripadaju dosta vecim energijama
od ostalih prelaza u superregetki) [142]. Takodje ona dovode do Stai'kovog Sirenja i povecajie
apsorpcije, tako da postaju idealni kandidati za opticke modulatore i detektore.

Pored toga, medjuelektronski transfer (W) uti^e na traiisportne i traiisiuisione karakteristike
(naro&to priinenom elektricriog polja) superreSetke. U visokim elektricriim poljima, ukoliko se
podesi da ovaj parametar bude rnali (slab transfer izmedju elektrona), rnoze doci do formiranja
doinena elektrifinog polja (koje je Jos' davno eksperimentalno utvrdjerio - merenjem provod-
nosti). Tipicari doininantni proces tada je rezonantno tunelovanje izmedju razlicltih podzona
(stanja) u jamama koje pripadaju tim domeniina [130,140]. Elektronski transfer proporcionalan
je koeficijentu transruisije kroz superre^etku [129, 130,139]. Razumevanje transmiaionih karak-
teristika superreSteke je znadajno iz vile razloga. Prisustvo minizona moze se direktno potvrditi
istrazivanjem transmisije balistiCkih elektrona kroz superreSetku. Poznavanje transmisionih oso-
biiia veorna je vazno kod njihove primene kao energetskih filtera. Na primer, u kvantnim kaskad-
iiim laserima, filteri - superreSetke sluze za selekciju populacije vi5ih energetskih nivoa, aktivnog
regiona.

Na bazi ovde opisanih modela i rnetoda moguc"e je istrazivati jos neke efekte i modele su-
perregetki, kakve su ripr. aperiodiCne Fiboiia5ijeve supereSetke [143], sa nizom novili fiziCkih
osobina. Prirnenjeni inetod takodje dozvoljava proSirerije modela uz ui-acunavanje uticaja raznih
efekata (npr. elektrifiriog polja, deformaciju gramCmh ili medjupovrSina i si). To otvara vrata
ka izu5avanju rnnogih novih uo5enih efekata kod ovih stuktura [129,130,139,140,143].

20Negde ih jo3 i nazivaju staiijima iapod barijurc i ulauuju na ujihovu ulogu kod ispitivanja kvanCnih dimeii/.ionih
efekata [127,139].
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4.3 Termodinamicke osobine superresetki

Veliki interes za proucavarijem termodinamickih osobina superres'etki pojavio se tipravo zbog
vaznosti ovih osobina (toplotne provodnosti) prilikom potencijalne primene u raznim xiredjajima
i aplikacijama. Sposobnost hladjenja Cvrstog stanja materijala zahteva nisku toplotnu provod-
nost [144]. Prelirninarni eksperimentalni i teorijski radovi pokazuju da je toplotna provodnost
superres'etki priliCno niska, kako za transport duz slojeva, tako i za transport normalan slojevima.
Na termodinamifike osobine utifiu fononi i elektroni. Mnoge teorije, koje koriste Bolcraanovu
jednacinu, tretiraju ekscitacije kao Cestice i ignoriSu talasnu interferenciju. Sve one predvidjaju
da toplotna provodnost normalna slojevima opada sa smanjenjem broja slojeva superreSetke.
Najegzaktniji prilaz, koji koristi Bolcmanovu jednacinu, bi bio da se fononska stanja superres'tke
tretiraju kao izvor rasejanja, ali Jos' nije uradjen. S druge strane, pokazano je [144] da uzima-
njem u obzir talasne interferencije, toplotna provodnost u pravcu normalnom na slojeve raste
sa smanjenjem broja slojeva.

U ovom delu bi£e analiziran elektronski udeo u termodinamickim osobinama superres'tki u
niskotempertaurskoj aproksimaciji (iz istih razloga kao u idealnirn kristalima i tankhn filmo-
virna). Pri tome analizu cemo ograniciti samo na prostu superresetku.

4.3.1 Toplotni kapacitet elektronskog podsistema

Za izraCunavarije toplotnog kapaciteta elektrona u superres'etki koristimo aproksimativni izraz
za energiju elektrona (po§to nemamo analiticko resenje). Kako je energetski spektar elektrona
u superrcsetki kvazikontinualan, to ga mozemo aproksimirati sa balkovskim rezultatom u dugo-
talasnoj aproksimaciji, ali uvecanim za. vrednost donjeg energetskog gepa superrs'etke:

E(k] = Wa'k2 + GS G
2W

(4.39)

gde je vrednost donjeg energetskog gepa (Gs) procenjena na osnovu numerifikih rezulatata (ovaj
izraz vazi jedino u slufiaju simetricne superreSetke i to za slucaj kada je energetski transfer
izmedju filmova dva puta slabiji od transfera unutar njih). W predstavlja energetski transfer
elektrona balka.

Analizu zapocinjemo izrazom za unutrasnju energiju elektrona (2.66) sa prelazom sa sume
na integral, sliCno kao kod balka:

27T 7T kf

(4.40)

o o

gde je N = NxNyNz(na + nj). Zamenom relacije za zakon disperzije (4.39) i prevodjenjem
gornjeg integrala u integral po energiji, izraz za unutragnju energiju (2.66) postaje:

N

G,

-dE . (4.41)

Nakon smena: E - Gs = Z1, Z2/0 = T i (fi, - Gs)/0 = 77, dobija se

N
(EF~G,)/o

I -^Mr
G,

-dr (4.42)
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U daljein izrafiunavanju gornju granicu integrala zamenicemo sa +00, iz istog razloga kao §to je
u£injeiio kod balka (radi se o uiskim temperaturaiiia, a Ga je malo u odnosu na E), pa nakoii
smeue r — t] = £ sledi:

N83/'2
(4.43)

Za izra£unavanje ovih integrala primenjuju se iste aproksirnacije kao kod idealuih kristala, nakoii
c"ega sledi:

_ n W^ ( o ? •
u*) J ° i n \

(4.44)
Za nalazenje zavisnosti hemijskog potencijala p.3 od temperature, izraz (2.70) inozeino napisati
u obliku:

*-i "
Na taj ria^iii se dobija:

7T E!
24

, (4.45)

odakle, trazeci limes 0 —) 0 sledi:

= (Ma - G,)3/2 - G,(Ma - G,)1/2 .

Uvodeci sinenu (^3 — G3)1'2 = q dobija se kubna jednaciua (po q) cijhn se reSavanjein [106]
dobija vrednost he:nijskog potencijala superresetke na temperaturi T = 0 K:

gde je /IM heinijski potencijal u balku na T = 0 K. Zamenom (4.46) u (4.45) dobija se zavisriost
hemijskog potencijala superreSetke od temperature:

(4.47)

odakle, zaiuerioin u (4.44), sledi izraz za unutraSnju energy u elektroria superreSetke:

1 +
5?r2

12"
e

1-
7T

12
(4.48)

Prixuenom definicye (2.73,) izraz za elektronski udeo u toplotnorn kapacitetu superreSetke
postaje:

r^jie • (4-49)
Da bi sino uporedili ovaj izraz sa odgovarajucim (2.74) u balku, uvodimo sledece oznake:

t f l7T2/2, te je:

G f)£

c^ r^ ^
Co Co i ^GS

3(67r2)2/3(na
- x . (4.50)
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Na slici 4.14a grafifiki je predstavljena zavisnost toplotnonog kapaciteta elektrona od tempe-
rature u oba posmatrana sistema (superregetka - kriva 5 i balk - kriva b). Zavisnost tolpotnog
kapaciteta superreSetke od temperature je, kao i kod balka, linearna, ali je vrednost toplotnog
kapaciteta ve6a u superresetki. Ta razlika je izrazenija na niskim temperaturama, dok pri x —> 1
praktifino iScezava. Pored toga povecanjem broja slojeva superres'etke toplotni kapacitet se sma-
njuje i priblizava balkovskoj vrdenosti. Dakle, povecanjem broja slojeva superres'etke smanjuje
se njena toplotna provodnost. Pokazano je da isto vazi i za forionski udeo u toplotnom kapacitetu
superreSetke [144].

0.3

0.25

0.2

0.15

0.15 0.2 0.25

s
b

0.3

b)

Slika 4.14: Temperaturska zavisnost toplotnog kapaciteta (a) i entropije (b) elektrona

4.3.2 Elektronski udeo u entropiji

Isti postupak kao u prethodnom slucaju primenicemo za izracunavanje entropije elektrona u
superreSetkama. Polazeci od izraza za slobodnu energiju elektronskog gasa (2.75) i uvodjenjem
smena iz prethodnog izracunavanja, slobodna energija elektrona u superre^etkama dobija oblik:

(4.51)

Nakon vi§estruke parcijalne integracije i aproksimacija prirnenjenih kod istog izracunavanja za
idealne kristale i film-strukture, ovaj izraz postaje:

1 + 57T2 / e

Zamenom izraza (4.47) u prethodni izraz, dobija se:

ni __ N
157r2M/3/2

Ĝs 1 +
5?r2 / e
12

Primenom definicije (2.78), dobija se izraz za elektronski udeo u entropiji superres'etke:

2 JL --G__ kg* SO 3 *s

2 (Mso - G,)2

odakle se uocava njena linearna ternperaturska zavisnost kao i u balku.

(4.52)

(4.53)

(4.54)



4.3 Tennodinajnidke osobine superreSetki

Da bi smo grafiCki predstavili i uporedili entropiju superreSetke sa balkovskim rezultatom
uvodinio oxnake 5o — A-w7T2/2 i x = U/HM- ^a 'aJ u^cin, korigcenjem izraza (2.7'J), (4.54) i
(4.39) sledi:

(4.55)
2G, 1-

Ova /avisiiost predstavljeiia je na slici 4.14b. (kriva b - balk, kriva s - superreSetka), odakle
se vidi da enlropija u superreSetkama iiua vecu vrednost od balkovske. Povedanjem broja slojeva
superreSetke eritropija se smanjuje i tezi balkovskoj vreddnosti.

Ovi rezultati, dobijeni u veoma gruboj aproksiruaciji, ipak pokazuju odstupanje u odiiosu
ria odgovarajuce balkovske, koje se javlja zbog prisustva energetskog gepa u superreSetkama.
Poveiaujem energetskog gepa (smanjenjem debljine superslojeva) povec"ava se toplotiia provod-
nost superre^etke. Medjutim, ovakav zakljucak rie treba uzeti kao definitivan jer je pokazano
[144J da, u zavisnosti od srednjeg slobodnog puta nosilaca naelektrisanja u odiiosu na debljinu
supersloja, dolazi do pojave miniinuma toplotne provodnosti (nakori cega ponovo raste i pri
dovoljno velikoj debljini dostize saturaciju).
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5 Zakljucak

Analizom energetskih spektara i stanja u slojevitim kristalnim stukturama (tanki filmovi i
superreSetke) doglo se do vaznijih zakljucaka koji ukazuju na potvrdu ve6 postignutih rezultata
i tumatenja sasvim novih efekata i pojava.

1. Ove analize pokazuju bitne razlike u zakonu disperzije tankih filmova (analiziran je za-
kon disperzije kako tankog filma sa prirnitivnom kubnom reSetkom, tako i filma sa dve
podreSetke) u odnosu na isti kod masivnih kristala.

• Za razliku od kontinualne energetske zone beskonaCnog kristala zona dozvoljenih elek-
tronskih energija u filmu je izrazito diskretna i uza. U filmu sa podreSetkom ova
zona se cepa na dve podzone, diskretnih energeskih stanja, medjusobno razdvojenih
zabranjenorn zonom (u odgovarajucem beskonaCnom kristalu takodje egzistiraju dve
podzone, ali kontinualne). Diskretizacija kompoiiente talasnog vektora javlja se u
pravcu duz koga je sistem ogranicen. Broj diskretnih stanja je kod filma primitivne
kubne strukture jedriak broju slojeva, dok je kod filma sa podresetkom dvostruko
vedi. Povedanjem broja slojeva filma povecava se broj stanja unutar zone dozvoljenih
energija, kao i sama sirina ove zone.

• Poredjenjem beskonaSnih i film-struktura uocava se osnovna razlika koja se javlja
kao iskljuciva posledica ograniCenosti filmova, a to je postojanje energetskih gepova.
VeliCine gepova veoma brzo opadaju sa povecanjern debljine filma, §to znafii da egzi-
stiraju samo u ultratankim strukturaina. Usled postojanja gepova zabranjena zona
filma sa podreSetkom je Sira u odnosu na istu kod idealnih kristala. Prististvo i velicine
gepova uti£u na izmenu osnovnog stanja filma i polozaj Fermijevog nivoa, a samim
tim i na fizic'ke osobine ovih struktura.

• Promena perturbacionih parametara na/u povrSinskim slojevima filrna bitno utifie na
njihove elektronske osobine. Povecanjera energije elektrona na gram'Cnim povrSinama
(parametri £1/2) dolazi do pomeranja celog spektra ka vifHrn vrednostima energija,
dok se povecanjem energije elektronskog transfera izmedju granicnih i njima susednih
slojeva (parametri 101/2) zona dozvoljenih elektronskih energija u filmu §iri prema
granicama balkovske energetske zone. Na taj nacin, pogodnim izborom parametara
moze se postici da neka od energetskih stanja izadju van najvi^e i/ili najnize granice
idealnog kristala. Tada dolazi do pojave lokalizovanih stanja, Cija je egzistencija
potvrdjena analizom prostorne raspodele. Pokazano je da energije ovih stanja zavise
kako od perturbacionih parametara tako i od debljine filma. Povedanjem debljine
filma teze jednoj konacnoj vrednosti.

• Pored toga, kod filma sa podresetkom ova stanja se mogu naci u zabranjenoj zoni,
dovodeci do njenog suzavanja. Uticaj parametara na §irinu zabranjene zone je takav
da, kad se smanjuje parametar e, dolazi do pove<5anja girine ove zone. Zabranjena
zona ima maksimalnu sirinu iikoliko ne postoji perturbacija na cvorovima povrginskih
slojeva (c — 0).

2. NumeriCke analize elektronskih energetskih stanja u superesetkama (prostim i poluprovod-
nif.kim - GaAs/AlxGa\~xAs} pokazuju bitan uticaj energetskih i drugih parametara ovih
struktura.

• Kao posledica naruJSenja translacione invarijantnosti duz 2r-pravca dolazi do cepanja
kontinulane energetske zone na niz podzona medjusobno razdvojenjih zabranjenim
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zonama. Pri tome su, kod proste superra^etke, sve minizorie takodje kontiiiualne, dok
se kod poluprovodnicke, pored kontinualnih (rasporedjenih iia visliu energijama), jav-
Ijaju i diskretni eriergetski nivoi, na niziiu energijama. Analizoin prosLorne raspodele
pokazuje se da su to diskretna staiija kvantiie jame.

• Sirina miiiizona i medjusobni raspored disperzionili grana zavise od broja slojeva
(debljiue) superreSetki. U nekirn slufiajevima dolazi do spajanja disperzionili grana u
centru ili na granici I Briluenove zone, odnosno do pojave nulte zabranjene zone.

• Proinena energije elektronskog transfera izmedju filrnova, kod proste superreSetke,
dovodi do pojave eriergetskih gepova (ceo disperzioni spektar nalazi se uiiutar bal-
kovskih granica) ili lokalizovanih stauja (stanja koja izlaze van balkovske zone). Pros-
torna raspodela pokazuje da, ukoliko je taj transfer ja£i dolazi do pojave vedeg broja
lokalizovanili stanja. Kod poluprovodriicke superreSetke ovaj transfer utice na inver-
ziju kako energetskill nivoa sa lokalizovanim stanjima, tako i svih ostalili.

• Povedanjem molskog udela x (visirie barijere) kod poluprovodriiCke superreSetke, do-
lazi do porasta broja diskretnih stanja, ali i suzavanja minizona. Pri tome dolazi
do sirenja spektra ka vislm energijama, pa neke kontiiiulane grane izlaze van gornje
granice balkovske zone prvog materijala.

Izmenjenost zakoiia disperzije i energetskill stanja elemeiitarnih nosilaca iiaelektrisanja u
slojevitim kristalima uzrokuje izmenjeno termodinamiiko ponaSaiije ovili sisterna. Rezultati
sprovedene teorijske aiialize pokazuje sledece zakonitosti.

1. Na osnovu aiialitiCkog resenja zakona disperzije u filin-strukturarna sa primitivnom kub-
riom reSetkom, ispitarie su njihove termodinamicke osobine i uporedjene sa istim u idealniin
kristalima.

• Elektronski udeo u toplotnom kapacitetu film-struktura irna istu (linearnu) zavis-
nost od temperature, ali sa smanjenim koeficijentoni nagiba, odnosno iiizi (na is-
tiiu temperaturama) je u odnosu na masivne uzorke. Povedanjern energetskog gepa
filrna (pogodiiim izborom paraiuetai-a ili smaiijenjern debljine) vrednost toplotnog
kapaciteta se smanjuje.

• Udeo iiaelektrisanja u eiitropiji taukih filmova pokazuje takodje linearnu tempera-
tursku zavisnost, kakva je kod masivnih uzoraka. Vi§e vrednosti koeficijenta nagiba
ukazuju da su filrn-strukture rieuredjeiiiji terinodinamiCki sistemi od neograniCenih,
ali i blizi ravnoteznom stanju. Povecanjern energetskog gepa eiitropija jo§ vi§e raste.

• Takvo temperatursko ponasarije filmova vodi indirektno do zaklju^ka da su oni bolji
superprovodrii niaterijali.

2. Za superresetku je termodinamiCka analiza vrseua tako §to je zakon disperzije procenjen
na osnovu riuineric~kih prora5una.

• Toplotni kapacitet u superreSetkama linearno zavisi od temperature, ali ima veiu
vrednost u odnosu na balkovski uzorak. Pri tome, povecanjem broja slojeva tezi
balkovskoj vrednosti, odnosno toplotna provodnost se smanjuje.

• Na isti riaclri poria^a se i entropija elektrona u superre§etkaiua, s tim Sto pokazuje
riesto vi§i koeficijent nagiba u odnosu na toplotni kapacitet.

Celokupna analiza slojevitih kristalnill struktura pokazala je da bitaii uticaj ua fizi^ke karak-
teristike ovili sisteina ima narusenje translaciorie simetrije. Promenom parametara strukture
(energetskill parametara, gram'criih uslova ili njiliovih diinenzija) rnoze se uticati na poboljSanje
fizidkili osobina (transportnili, toplotiiili, optiCkih, ...) koje irnaju znaCaja prilikom primeiie
ovili struktura u raznim uredjajima. Teorijski metod primenjeii prilikom ove analize otvara
ruogudiiosti za nova istrazivanja - kako za opisivanje raziuh efekata kod ovde opisanili slojevitili
struktura, tako i za analizu drugili naiiostruktura.
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6 Dodatak: Grinove funkcije i Cebisevljevi polinomi

Gririove funkcije su definisane u kvantnoj teoriji polja i, uglavnom, ,,barataju" sa koiitinual-
nim proraenljiviraa. Njihova primena na fiziku Cvrstog stanja oraogudena je translatornom inva-
rijantnoSdu datog kristalnog uzorka. U ovoj disertaciji je pokazana mogucnost njihove primene
i na ogranidene - translaciono neinvarijantne kristalne strukture.

U ovom delu bide date grube osnove teorije linearnog odziva i Grinovih funkcija u fizici
kondenzovane rnaterije i kljucni elementi Cebisevljevih polinoma koji se, kao analiticko reSenje,
javljaju u problemu primene metoda Grinovih fimkcija na ogranicene sisteme.

6.1 Metod Grinovih funkcija

Poznavanje Grinovih funkcija omogucava nalazenje energije osnovnog stanja sistema, spektra
i vrste eleraentarnih pobudjenja, zatim, termed inamicka svojstva u ravnoteznim i neravnoteznim
stanjima posmatranog sistema [33-39,51].

Veoma bitan zadatak statistiCke fizike je nalazenje srednjih vredriosti diriamic'kih velifiina.
Za velidinu A(x, t) sredrija vrednost se definite kao:

gde je:

gt

(6.1)

(6.2)

neravnotezni statisticki operator, a g0 - ravnotezni statisticki operator30. Ako se (6.1) zameni u
(6.2) i izvrse dve ciklicne permutacije operatora [24,33], dobija se:

= Sp

gdeje

(A(x,f))t - (S-l(t,tJA(x,t)S(t,ta))0 ,

At ±\ ±\A(x, t) = exp —— A(x, t) exp
in / \ /

(6.3)

Sredirigerov operator A(x, i), napisan u reprezentaciji iriterakcije. Pisanjem ( • • • }t ozriacene su
neravnotezne, a ( • • • )0 ravnotezne srednje vrednosti. S(t,t0) je unitarni operator, tzv. inatrica
rasejarija:

t

(6.4)
1

ih
dt'W(t')

30Za izraCunavanje neravnoteiinih srednjih vrednosti najpogodnije je koristiti ravnote?.ni operator velikog
kano7iif,kog ansambla: QO = e ( n + f N o - N o ) / 0 ^ jer je velika kanonif.ka raspodela najopStija (ona ukljuCujc zakone
odr/.anja srednjn energije i srcdnjeg broja Cestica).



6.1 Metod Grinovih fiuikcija 103

Ako se 5-matrica razvije u red i /adrzi na prva dva Clana, §to odgovara linearuoj aproksimaciji
po hiterakciji W(t):

- t
T

tada je

(A(x, t))t = M(x, t)} . t)TW(t') - t))0 . (6.5)

Kako lironoloSki operator T deluje saino na W(t'), ne mora se pisati u gornjeiu izrazu. Izraz ima
srnisla saino za t > t', pa se ispred proizvoda operatora A i W uvodi Hevisajdova step-funkcija
Q(t — t'), defmisana ria slede6i nacin:

1 t>t'
0 t<t'

zbog dega izraz (6.5) prelazi u:

(A(x,t))t = L(t,t0) ,

gde je:

L(t,t0) =

(6.6)

(6.7)

i iiaziva se linearni odziv ili reakcija sistema na spoljasnju perturbaciju W(t).
lladi dalje analize lineai-nog odziva potrebno je izvrSiti korikretizaciju W(t). Jedna od op§tijili

fornii hamiltonijana spoljaSnje pertm-bacije je [33-36]:

Hini(t') = fdx'B(x',t')e(x',t'), (6.8)

pri fiemu su B(x',t') - operatori neke dinarniCke varijable B, a e(xl,t'} - funkcije koje nernaju
operatorsku strukturu i ponekad se nazivaju C - brojevirna. Kako je:

(6.9)

(6.10)

(6.11)

na osnovu (6.8) i (6.9) operator W(t') ce biti:

W(t') = j dx'B(x', t') e(x', t') ,

gde je

= exp -

Sredingerov operator napisaii u reprezentaciji interakcije. Zainenom (6.10) u (6.7) dobija se:

t

L(t,t0) = ̂ jdx1 jdt'e(x',t') G(x,x';t,t') , (6.12)
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gde je veliCina:

G(x, x'-t, t'} = Q(t - t')(A(x, t)B(x', t') - B(x', t')A(x, f))0 (6.13)

i naziva se dvovremenska temperaturska retardovana funkcija Grina. Ona zavisi od 6N + 2
prornenljivih (dva puta po tri prostorne i dve vremenske). Ako je prostor homogen (bez de-
fekata, primesa ltd.) onda Grinova funkcija, kao njegova fiziCka karakteristika, ne zavisi od kon-
figuracionih koordinata x i x' ponaosob, ved od njihove razlike x — x', pa se broj prornenljivih
svodi na 3./V 4- 2. Ako originalni operatori ne zavise eksplicitno od vremena, tj. A(x, t) = A(x)
i B(x,t) = B(x} tada Grinova funkcija ne zavisi od vremenskih koordinata t i t' ponaosob, vec"
od njihove razlike t — t' i ukupan broj promenljivih se svodi na 3N + 1. U torn slufiaju Grinova
funkcija (6.13) prelazi u:

r<l,r T'- / t'} \. C(v — T' i ~t'\LJ IJUjtUjV^vl VJ I .It Jit , (, t, y

= Q(t-t'}[J^B(x-x',t-t')-JBA(x-x',t-t')] . (6.14)

Ovde su uvedene korelacione funkcije:

JAB(X -x',t- t') = (A(x, t)B(x', t'))0 ; JBA(x -x',t- t') = (B(x', t')A(x,<)>„ (6.15)

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
[21-23,33].

Ako se izvrsi simbolicka srnena: x —> n i x1 —)• m i postavi uslov t' — 0, izraz za Grinovu
funkciju moze da se napi§e u sledec'em obliku:

(6.16)

Za najrasprostranjeniji nacin izracunavanja korelacionih funkcija, pa prema tome i svih rele-
vantnih karakteristika sistema, smatra se metod jednaCina kretanja za Grinove funkcije [33-36]:

(6.17)
dt

Kori§6enjem Hajzenbergovih jednafiina kretanja za operatore fizickih velicina:

i osnovnih definicija

ovaj izraz se svodi na:

d_
Jt

(6.18)

gde je Cfifh korelaciona funkcija, Q^
Primenorn Purijeove transformacije vreme - frekvencija:

+ 00

Gm(t)= (6.19)
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jedua£ina (6.18) prclazi u

27T
, H(t)} (6.20)

Vidi se da se Grinova funkcija G'njn(w) = ({An(t} I Brh(ty))u izrazava preko nove - viSe Griuove
fmikcije ((L4jt(i) , H(t)\. Vi3e Grinove funkcije se raCuuaju na isti iia&n kao i
obifine (pomoc'u jedna6iria kretanja), te se tako dobija beskonacan niz, tzv. liijerarhija vezaiiili
jednafiina za odredjivanje Grinove funkcije [34,35]. Da bi se i izra£uiiala trazena jediio£esti6ria,
a redje dvocestiSiia Grinova funkcija, inora se ovaj beskonacari red negde prekinuti koriSc'enjeiu
neke dovoljno opravdane aproksirnacije [33].

Interesantrio je Jos' podvuci da Grinove funkcije iruaju i dublji fizicki srnisao. Naime, realni
delovi njiliovih polova predstavljaju energije elementarnih pobudjerija, dok reciprofirie vredriosti
imaginariiili delova njiliovili polova odredjuju vremeiia zivota till ekscitacija [34,38,39].

Pored toga, neopliodno je dati vezu izmedju ovih Grinovili funkcija i korelacionili funkcija
koje, kao §to je riapred vec" reCeno, defini^u i sve ostale fizicke karakteristike posiuatranog sistema.
Ova veza se izrazava preko spektralne teoreme [34,35]:

-it)] = -l) (6.21)

gde je JBA(I*>) Furijeov transform korelacione funkcije Jg^(t)- Za t = 0 korelacione funkcije
(6.15) predstavljaju srednje vrednosti proizvoda odgovarajucih operatora.

U ovom radu je pokazaiio da se rrietod Grinovili funkcija moze uspeSno primeiiiti i ria sisteme
sa uaruSenom traiislacionom simetrijom. Pored opisanili struktura, ovaj inetod se pokazao kao
veoma pogodan za nalazeiije zakona disperzije elementraiiili ekscitacija (elektrona i fonona) u
drugim iiiskodhuenzionim sisteminia (kvantne zice, kvantne tacke i iianotube) [145-151]. Pri
tome, za kvantne zice (koje predstavljaju kristalne strukture ograiiiiene u dva kristolograf-
ska pravca) i kvantne ta£ke (sistemi ograniCeui u sva tri pravca) moguce je, koris'c'eiijein ovog
metoda, iiadi analitiCki oblik zakona disperzije u sluCaju kada ne postoje perturbacije na i izme-
dju povrSinskih slojeva [145,148,151].

6.2 Karakteristicni polinoini Cebiseva

Ovde diemo detaljno analizirati karakteristicrie determiiiante oblika:

(6.22)

x 1 0 0 ••• 0 0 0 0
1 x 1 0 -•• 0 0 0 0
0 1 x 1 ••• 0 0 0 0

0 0 0 0 •-- 1 x 1 0
0 0 0 0 •-• 0 1 x 1
0 0 0 0 •-• 0 0 1 x

koje odgovaraju razlicitirn vrednostiina n = 0,1, 2, . . . , N. Polazeci od (6.22), uz pretpostav-
Ijene pocetne uslove:

'Pi\('r\ 1 • "P. (r} — T (R 9^1* U V •** / j ' L \'^ J — j i w• *• ij i

moze se pokazati da determiiiante Pn(x) zadovoljavaju slede^u rekureritnu relaciju [50]:

!) = x-pn(x)-Pn-i(x). (6.24)
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SliCnu relaciju zadovoljavaju i CebiSevljevi poliriomi prve i druge vrste [49]:
C , , /vi _ <)~.n (T\ r , i~\) — i-t-Ofi^xy L - n _ j^xy ,

uz pocetne uslove {Co(x) = 1 , C\_(x) = x} i <Co(x) = 0 , C\(x] = \/l — x21, respektivno.
Rekurentne relacije (6.24) i pocetni uslovi (6.23) mogu posluziti za obrazovanje polinoma

Pn(x}. Navodimo prvih deset koji se koriste u vecini proracuna. Neki od ovih polinoma prikazani
su na slici 6.1.

— X ^37

= x 4-3x 2 + l

P7(x) = x1 - 6x5 + 10x3 - 4x

Ps(x] = x8 - 7x6 + 15x" - 10x2

I — X ~~* OX \~ ZjiX £\)X \~ O3/

(6.25)

Slika 6.1: Polinomi tipa cebi§eva za n = 0,1,2, . . . , TV

Da bi riaSli opsti oblik polinoma Pn(x), treba uociti da rekurentna relacija (6.24) predstavlja
homogenu diferencnu jedriacinu drugog reda sa konstantnim koeficijentirna za svako x. ReSenja
takvih jednaf-iria su oblika [49]:

Pn(x) = rn , (6.26)

gde je r pogodno odabrana konstanta razlifiita od nule. Zamenom probnog reSenja (6.26) u
(6.24), clobija se karakteristiCna jednacina diferencne jednacine,

r*-xr+l = 0 (6.27)
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iji su koreni:

U zavisnosti od varijable x inogu se razlikovati tri slu£aja.
a) Za a.1 > 2, korerii (6.28) su realui, pa je opSte reSerije jediia&ne (6.24) oblika:

(6.28)

PH(x) = Ar? + Br$, (6.29)

gde su A i B proizvoljne konstaute koje se mogu odrediti iz po£etnih uslova (6.23):

a —
" — n -

Na taj naciii reSenje (6.29) postaje:

2~(n+l) ,

Pn^ = J^TTTi K* 4

(6.30)

| , x > 2 ; . (6.31)

b) Za £ = 2 koreni karakterisliCne jediiaCine su realm i jedriaki (n = r<2 = 1), pa je opSte
reSenje oblika:

Pn(x) = Ar? + Bnr% . (6.32)

Iz poCetiiih uslova se dobija: A = B — 1, tako da je:

Pn(a:) = l + « ; X = 2.

c) Ako je x e (—2,2) , pojavljuju se koinpleksni koreni:

1

koji se mogu napisati u obliku:

gde je

2 = cosi? ± smi? ,

x = 2 cos 'd .

Regcrije diferencne jediiaclrie, i u ovom slucaju irua oblik (6.29), pri £emu su:

cos -d + i sin 1) cos $ — i sin •(?
2tsini? ' 2: siii t?

Uvr5tavaju6i (6.36) u (6.29), nakon kraceg sredjivanja uz pomoc" Moavrovog obrasca, dobi-
jarno:

ijhifr) 4- 1 ̂ i9
n- C I 0 9^ (l\ t (— £•>*') • (l).3o)

(6.33)

(6.34)

(6.35)

(6.36)

(6.37)

Nule CebiSevljevih polinoma, koje slede iz uslova: Pn($) = 0 (pri •d ^ 0) defiiiisane su relacijom

^ = ̂ y"; ^ = l,,2,3, . . . , n

i imaju posebnog fizi^kog znacaja jer defini^u polove (singularitete) Grinovili funkcija, a oni, sa
svoje strarie, energije elementarnili ekscitacija i vrerne njihovog zivota [33]. Na taj naCiri je i
oinogu^eno analitiCko odredjivanje energy a elementarnih ekscitacija kod tzv ,,idealnili" filmova.
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Eksplicitni oblik (6.38) polinoma Pn(x) ornogucava da se dokaze njihova ortogonalnost. Po-
lazeci od poznate formule:

7T

j*sm[(n +

srnenorn, tf = arccos(a;/2), dobijamo:

- x*Pn(x)Pm(x)dx = (6.39)
-2

Poslednja relacija pokazuje da su polinomi Pn(x), n — 0,1, 2,... ortogonalni u intervalu (-2,2) sa
tezinom \/4 — x2/4.

Pored toga, ako relaciju (6.38) napiserno u obliku:

sin [(n + 1) arccos(:r/2)]
V/T^o;2/^

(6.40)

tada, nakon diferenciranja, dobijamo:

rf , a; sin [(n + 1) arccos(i/2)] n + 1 cos [(n + 1) arccos(z/2)]
dxn(X)=4 (1 - a;2/4)3/2 ~T 1 - x2/4

Odavde dalje sledi:

3 2 sin [(n + 1) arccos(a;/2)]
T6* (1 - z2/4)5/2
3, , cos [(n + 1) arccos(z/2)]

1 , . sin[(n + 1) arccos(x/2)]
4n(n + ^ j (1 - z2/4)3/2

(6.42)

Eliminacijom clanova: cos [(n + 1) arccos(ar/2)] i sin [(n + 1) arccos(o;/2)] \?, poslednje jedna-
cine i koriScenjem (6.40) i (6.41), sledi:

Jedno partikularno reSenje ove difefencijalne jednaSine su polinomi (6.38), a drugo:
_

sn

Napomenimo na kraju da se polinomi ^(o:) mogu izrafiunati i kao koeficijenti u razvoju
funkcije generatrise [49]:

) = 'jrpn(x)tn, (6.45)
n=0

u okolini ta^ke f — 1 za | < |< 1. Koristeci rekurentnu relaciju (6.24) i po£etne uslove (6.23)
mo?,e se pokazati da generatrisa polinoma Pn(x) ima oblik:

1_

\-tx-
(6.46)
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