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1 Uvod

Niskodimenzioni sistemi (tanki filmovi, superregetke, kvantne zice i kvantne 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) omoguéio Je izradu tankih slojeva, ¢ije su dimenzije
manje od srednje duzine slobodnog puta nosilaca naelektrisanja i iznose od nekoliko do neko-
liko desetina nanometara [7-9]. Stoga su u ovim 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 éelije kristala. To dovodi do pojave novih i drugaéijih, odnosno
izmenjenih osobina materijala (u odnosu na masivne uzorke) i specifiénih pojava §to je intere-
santno ne samo sa fundamentalnog fizickog stanovista, veé su takve strukture od Sireg prakti¢nog
znacaja. Ove osobine se mogu kontinualno menjati, na vrlo Jednostavan nagin (npr. promenom
debljine slojeva ili sastava materijala) u dosta Sirokom opsegu. Mnoge od ovih osobina pozeljne
su u razli¢itim primenama (optoelektronici, nanoelektronici i visokotemperaturskoj superprovod-
nosti), sto je dalo podstrek proucavanju ovih struktura, kako teorijski tako i eksperimentalno
[10-14].

Od velikog znacaja za teoriju &vrstog 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 kondenzovane materije i fizici materijala.

U disertaciji je posebna paznja posveéena ispitivanju elektronskih spektara i stanja u slo-
Jevitim kristalnim strukturama: tankim filmovima' i superresetkama?. Na osnovu modela kris-
talne film-strukture sa primitivnom kubnom refetkom [24] (satinjenom od iste vrste atoma),
analizirana je kristalna film-struktura sa dve podresetke - tipa NaCl (sa¢injena od dve vrtse
naizmeni¢no ponavljajuéih atoma). Prilikom analize superreetki najpre je analiziran uopsteni
model superresetke (izgradjena od niza naizmeniéno ponavljajuéih tankih filmova), a zatim su
ti rezultati primenjeni na analizu GaAs/Al,Ga,_,As superresetke.

IstraZeni su uticaji prisustva granica i promenjenih granicnih i energetskih parametara na
energetski spektar i moguca stanja elektrona (promene u zakonu disperzije) ovih struktura.
Prostorna raspodela elektrona, tj. verovatnoée nalazenja elektrona po slojevima posmatranih
sistema, nadjena je izratunavanjem spektralnih tezina.

Pomenuta analiza vriena je metodom dvovremenskih temperaturskih Grinovih funkcija® koji
se danas veoma Cesto koristi u kvantnoj teoriji ¢vrstog stanja. Zahvaljujuéi ugradjenoj statistici,
taj metod se uspesno primenjuje kod izradunavanja kako mikroskopskih tako i makroskopskih,

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

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

3Postoje i drugi metodi pomo¢u kojih se ovaj problem moze tretirati: metod Hajzenbergovih jednaina kre-
tanja, metod malih perturbacija, metod jednoéestiénih talasnih funkcija, tzv. metod funkcije gustine stanja (DFT
- Density Functional Theory) i sl. [26-32].
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ravnoteznih i neravnoteznih svojstava kristala [33-39]. Primenjeni metod je odabran zbog pogod-
nosti koje nudi definicija polova Grinovih funkcija?.

Odabranom metodom najpre su vriena istrazivanja na idealnim beskonaénim strukturama,
a zatim na kristalnim filmovima i superresetkama i to zbog toga da bi se na osnovu tih rezul-
tata uotile najbitnije razlike za slojevite strukture. Za film-strukture sa primitivnom kubnom
reSetkom je zakon disperzije nadjen analiti¢ki (za neke specijalne slucajeve), dok je kod os-
talih struktura ispitivan numeri¢kim metodama®. Analizirana Je zavisnost energije elektrona od
promene veli¢ina grani¢nih i energetskih parametara. Pokazano Jje da se variranjem karakteris-
tiénih parametara strukture moze uticati na transportne i druge fizicke osobine ovih sistema.

Kako zakon disperzije diktira termodinamiku sistema [40-44], prirodno je bilo da se ispitaju
osnovne termodinamicke veli¢ine (unutra$nja i slobodna energija), te pomoéu njih i osnovne
termodinamicke (makroskopske) karakteristike (toplotni kapacitet i entropija) kristalnih filmova
I superredetki i uporede sa istim u neograniGenim strukturama. U disertaciji je obuhvaéen
samo udeo naelektrisanja u termodinamickim osobinama, ali i on, u kristalnim strukturama
sa narusenom translacionom invarijantno$éu, trpi znatne izmene. Ovo istrazivanje je znaéajno
zbog jednostavnog eksperimentalnog merenja pomenutih velicina odakle se dobijaju vazne in-
formacije o mikroskopskim stanjima elementarnih pobudjenja, njihovim medju-interakcijama,
transportnim mehanizmima i uopste o termodinamiékim svojstvima.

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

“Realni 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 reciproénim vrednos-
tima vremena Zivota tih ekscitacija. Ovaj metod, iako racunski sloZeniji od uobitajenog prilaza u kome se koristi
JjednoCestiéna talasna funkcija, daje pored dinamickih karakteristika (zakon disperzije i sl.) i termodinamicke
karakteristike materijala.

5Za numericke analize koris¢eni su softferski paketi WINMATH2.2 i WINMATH4.0.



2 Nosioci naelektrisanja u kondenzovanoj materiji

Translaciona invarijantnost idealnih kristalnih struktura [15-23,45,46] nameée periodi¢an
(sa periodom kristalne resetke) oblik mnogim fizickim veli¢inama koje ih opisuju (na primer,
periodi¢na raspodela polja i potencijalna energija elektrona).

Jedan od glavnih zadataka teorije ¢vrstog stanja je proucavanje promena diskretnog energet-
skog spektra elektrona izolovanog atoma - pri priblizavanju atoma i obrazovanju kristalne struk-
ture. U ovom procesu periodi¢no polje kristala i interakcija medju atomima dovodi do cepanja
energetskih nivoa elektrona slobodnih atoma. Posto se kristal moze tretirati kao gigantski
molekul, to kvantna stanja elektrona u tom molekulu, zbog Paulijevog principa iskljucenja,
moraju biti okarakterisana razlicitim kvantnim brojevima §to ima za posledicu formiranje itavog
spektra energetskih nivoa na mestu jednog nivoa u izolovanom atomu [15-18]. Umesto jednog
energetskog nivoa, jednakog za svih N izolovanih atoma, u évrstom telu se pojavljuje IV blisko
rasporedjenih nivoa, koji obrazuju energetsku zonu. Cepanje energetskih nivoa je najizrazitije
za spoljadnje (valentne) nivoe, jer se talasne funkcije spoljasnjih valentnih elektrona susednih
atoma medjusobno veoma preklapaju, dovodeéi do kolektiviziranosti ovih stanja, kojima se na
taj nacin atomi povezuju u kristal - gigantski molekul.

Ovi kolektivizirani elektroni, kojima se inace opisuju najkarakteristi¢nija svojstva metala,
nisu vezani sa atomima kristalne reSetke i mogu da se premestaju po celoj zapremini metala.
Medjutim, ¢ak i kada elektron napusti atom u kristalu, on se pod dejstvom primenjenog elek-
tricnog polja ne krece slobodno veé¢ je podvrgnut uticaju kristalnog polja. Ovaj uticaj se moze
uzeti u obzir usrednjeno - uvodjenjem efektivne mase kvazislobodnih nosilaca naelektrisanja.
Takodje, zbog specifi¢nosti kretanja elektrona u kristalnom polju, anomalnog ponasanja kvazi-
slobodnih elektrona na krajevima valentne zone, uvodi se pojamn kvazislobodnih nosilaca naelek-
trisanja - Supljina [15-18,45].

2.1 Model kvazislobodnih elektrona

Veliki broj vaznih fizickih osobina mogu se razumeti polazeéi od klasi¢nog modela slobodnih
elektrona, po kome se najslabije vezani elektroni atoma kreéu slobodno po zapremini metala.
Valentni elektroni postaju provodnici elektriciteta i nazivaju se provodni elektroni. Sile izmedju
provodnih elektrona i jona se zanemaruju, tj. smatra se da se provodni elektroni mogu kretati
svuda u unutrasnjosti uzorka. Ukupna energija je jednaka kinetickoj, §to znaéi da se potencijalna
ne uzima u obzir [15-17,19]. Klasi¢na teorija Je lmala nekoliko uspeha, ali i nedostataka. U
uspehe spadaju izvodjenje Omovog zakona (j = aE) i izvodjenje veze izmedju elektri¢ne i
toplotne provodnosti. Medjutim, totalni neuspeh je dozivela u objasdnjenju toplotnog kapaciteta
i paramagnetne susceptibilnosti provodnih elektrona. Zatim, pomocu klasi¢ne teorije ne moze
da se objasni postojanje dugog slobodnog puta elektrona. Pomenute pojave uspesno se opisuju
pomocéu modela kvazislobodnih elektrona.

2.1.1 Energetske zone

Nalazenje egzaktne kvantitativne teorije predstavlja vazan, ali do sada nereSen problem
teorije ¢vrstog stanja. Zato se pribegava odredjenimn 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 periodiéno kristalno polje tretira kao perturbacija (odnosno kao
malo narudenje nulte energije).

Dozvoljene vrednosti energije slobodnog elektrona se protezu neprekidno od nulte do besko-
nacne:
p? n2k?

Be X o
21, 2m,
(3 (4

(2.1)

gde je k intezitet talasnog vektora slobodnog elektrona mase me. lzraz pokazuje paraboli¢nu
zavisnost izmedju energije i talasnog vektora slobodnog elektrona.

Elektroni ne mogu posedovati sve vrednosti energije u kristalu, tako da iz paraboli¢ne krive
E(k) moraju biti isklju¢eni delovi koji odgovaraju zabranjenim zonama. Granice dozvoljenih
zona moguce je formalno odrediti posmatranjem difrakcije elektronskih talasa na kristalnim
ravnima, koja se ostvaruje shodno Bragovom zakonu: n)\ = 2dsin 9. Posmatranjem upadnog
elektronskog talasa sa pravcemn prostiranja normalnim na pomenute kristalne ravni, za sluéaj

kubne resetke (d = a, gde je a - parametar resetke), iz Bragovog uslova dobija se: \ = el Ovo
!

7
Je talasna duzina elektronskih talasa koji bivaju reflektovani od kristalnih ravni, odnosno koji
se ne mogu prostirati kroz kristal. Ona odredjuje i vrednosti talasnog vektora koje elektron ne

moze imati u kristalu:
2T nw

— = + * 2
k 5 pak L +1,42, (2.2)
T

U okolini zabranjenih vrednosti k =+~ , +~— | ... zavisnost energije od talasnog vektora

E(k) odstupa od paraboliénog oblika i dolgzi do (fl'ormiranja zabranjenih zona AE, , AF, , ...
Oblasti vrednosti talasnog vektora k pri kojima se energija elektrona £ menja neprekidno,
a na granicama dozivljava prekid, nazivaju se Briluenovim zonama.
Oblast u k-prostoru izmedju it § +z se naziva prvom Briluenovom zonom. Zbog perio-

di¢nosti kristala, fiziéki su neekvivglentn?z samo tacke reciproénog k-prostora koje pripadaju
prvoj Briluenovoj zoni, dok su fiziéki ekvivalentne sve vrednosti talasnog vektora ki k koje se
razlikuju za vektor translacije reciproéne resetke K: k' = k + K, gde k pripada prvoj Brilue-
novoj zoni. U jednodimenzionom slu¢aju intenzitet vektora K Jje celobrojni umnozak intenziteta
primitivnog vektora reciproine reetke [15-19], pa se stanja elektrona sa vrednostima talasnog

. . e v o 27 -
vektora inteziteta k i talasnih vektora inteziteta k' (k' = k+n"— , n=0,+1, +2,...) fiziéki ne
a
razlikuju. To daje moguénost da se sve Briluenove zone svedu na prvu zonu.
Za kristal kona¢nih dimenzija Born-Karmanovi cikliéni uslovi [15-19] daju diskretne® vred-
nosti kvazitalasnog vektora unutar prve Briluenove zone:
- 2w i

= i —1.9 ;
k! alN', z k) 737 (23)

gde je n; ceo broj. U svakoj dozvoljenoj zoni postoji N energetskih nivoa (N-broj atoma u
krisialu) koji odgovaraju vrednostima kvazitalasnog vektora u prvoj Briluenovoj zoni:

p= X0 i

a N, n; =0, £1, :i:2,...ﬂ:5, (2.4)

_— : 2 2w i
rasporedjenih ravnomerno sa medjusobnim razmakom Ak = Na- Na svakom od N nivoa mogu

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

U slucaju kristala dovoljno velikih dimenzija moze se smatrati da je ki kvazineprekidno [15].
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Sirina dozvoljene zone se moze proceniti pomoéu Hajzenbergove relacije neodredjenosti:
AEAt ~ h. (2.5)

U izolovanom atomu srednje vreme Zivota elektrona u pobudjenom stanju je 7 ~ 10-8s, 3to za
Sirinu energetskih nivoa daje: AE ~ 10~7 eV.

U toku obrazovanja &vrstog tela elektroni se kolektiviziraju prolazeéi kroz potencijalne bari-
Jere tunel-efektom. Prozracnost pravougaone barijere’ se procenjuje kao [15-17]:

D = exp (—%\/2me(Uo — E)) ; (2.6)

gde su: Uy — E - visina barijere koja je za valentne elektrone reda velidine energije jonizacije
atoma (~ 10 eV), d - sirina barijere koja je srazmerna periodu kristalne resetke (~ 10710 m).
Ako se brzina elektrona u atomu proceni kao

[2F [h21,2/3
7= 2B — h "2 ~ 1082 , (2.7)
Me m2 8

v . " o 5
to za jednu sekundu elektron udari — puta u barijeru (I ~ 10~!° m - irina potencijalne jame),

pa je ucestanost prolaska kroz barijeru:

= ?D = ’lzexp (—gh”—l 2me(Up — E)) . (2.8)

Srednje vreme pripadanja elektrona datom atomu je

11 2
T=o= éexp (Fd 2me(Up — E)) ~107"%, (2-9)

tako da se za Sirinu dozvoljenih zona dobija
h
AE ~ — leV. (2.10)

Sirina unutrasnjih dozvoljenih zona je manja od $irine spoljadnjih dozvoljenih zona zbog
naglog skoka visine potencijalne barijere. Na osnovu irine dozvoljene zone moze se proceniti
rastojanje izmedju susednih energetskih nivoa u njoj. U svakoj zoni postoji N energetskih nivoa
(N ~ 10*cm~3) tako da je rastojanje izmedju susednih energetskih nivoa u dozvoljenoj zoni
reda veli¢ine 10°2? eV po cm® materijala.

Sirina zabranjenih zona Je reda veli¢ine dozvoljenih zona. Posto vise energetske zone imaju
vecu §irinu od nizih, rastojanje izmedju njih je manje, dok Jje za nize zone situacija obrnuta.
Energija koju elektroni sticu pod dejstvomn spoljasnjeg izvora struje je reda veli¢ine 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 &inilaca premestaju se elektroni unutar
dozvoljene zone ili oni koji steknu dovoljno energije za medjuzonske prelaze iz valentne u dozvo-
ljenu provodnu zonu.

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

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

e provodnici prve vrste - kod kojih je valentna zona do pola popunjena i

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

Neprovodni materijali su oni kod kojih je valentna zona u potpunosti popunjena. Prema
veli¢ini energetskog procepa oni se dele na:

e dielektrike - kod kojih je Sirina energetskog procepa veéa od 3.5 eV i
e poluprovodnike - kod kojih je Sirina energetskog procepa manja od 3.5 eV.

2.1.2 Brzina, ubrzanje i efektivna masa

Kako kvazislobodni elektroni u metalu &ine degenerisan gas, odnosno, podvrgavaju se kvant-
noj Fermi-Dirakovoj statistici, potrebno je napustiti klasiénu predstavu elektrona kao &estice i
posmatrati njegovu dualnu (Zesti¢no-talasnu) kvantnomehanicku prirodu [19-22,33].

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

dv dw 1

_ — v

Y= 0N = @ —ﬁVE(E). ‘ (2.11)

Sa druge strane, brzina priradtaja energije elektrona, pod dejstvom neke spoljasnje sile F‘, u

kristalu je jednaka:
dE .
= = F.v, (2.12)

pa se na osnovu toga dobija izraz za ubrzanje elektrona:

0 d (10E\ 1 &°E(k) 5 F
azd_":—(——*)=—2 EW g L (2.13)
dt  dt \h ok h* dkok m*
gde veli¢ina 7% predstavlja tenzor reciproéne efektivne mase:
1 1 9*E(k
( ) = —2—‘—0~ B ap=zus. (2.14)
m* B h akaak,g

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

—I<ka< ud O=T,Y; % (2.15)
a a

Za ovakvu reSetku tenzor reciprotne efektivne mase je simetriéan i ina medjusobno jednake
dijagonalne komponente. Ukoliko se ta osobina tenzora primeni na izraz (2.13), odnosno (2.1),
dobija se zakon disperzije istog oblika kao i kod slobodnog elektrona, ali sa efektivnom masom
¥,

m*: o

2m*
Smisao uvodjenja efektivne mase sastoji se u tome da se slozeni zakoni kretanja u kristalu mogu
formalno svesti na zakone klasi¢ne fizike. Znaci, posredstvom efektivne mase je ura¢unato rezul-

tujuée dejstvo periodi¢nog elektricnog polja kristalne resetke na jedan kvazislobodan elektron.

E(k) = (2.16)
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Zavisno od zakrivljenosti energetske povrsine, efektivna masa moze da bude negativna ili po-
zitivna (Sto odgovara elektronima ili Supljinama, respektivno). Ubrzanje nosioca naelektrisanja
u kristalnoj resetki odredjeno je, ne slobodnom elektronskom masom, ve¢ skupom veli¢ina (2.14)
koje se menjaju pomeranjem elektronskog stanja u prostoru talasnog vektora. Efektivna masa
elementarnih nosioca naelektrisanja je pozitivna oko sredine, a negativna pri kraju redukovanog
podruéja, §to se moze prikazati crtezom (slika 2.1).

Ove anomalne oblasti (m* < 0) mogu da se obJasue posmatrajuéi kretanje elektrona pod
dejstvom konstantnog spoljasnjeg elektricnog polja E. Ako je pre ukljucenja polja E njegova
energija bila jednaka nuli (tj. nalazi se u centru Briluenove zone), posle prikljuéenja E, na
elektron pocinje da deluje konstantna sila —eFE, pa kvaziimpuls elektrona linearno raste sa
vremenon.

I
]
!
r
'
1
1
1
T

Slika 2.1: Promena energije i efektivne mase naelektrisanja u E—prostoru

Svaki put kada elektron dostigne granicu Briluenove zone k = +/a, njegov kvaziimpuls se
skokovito menja u suprotni (k = —m/a). Takvu skokovitu promenu dozivljava i brzina elektrona:
pozitivnim vrednostima brzine odgovara kretanje elektrona u pravcu delovanja sile, a negativnim
nasuprot delovanju te sile. Dakle, kretanje elektrona u kristalu ima oscilatorni karakter. Oblasti
negativne mase odgovaraju situaciji da se elektron usporava iako na njega deluje spoljasnja sila
sa teznjom da mu poveca brzinu (k' < k < m/a), odnosno ubrzava iako spoljasnja sila tezi da
mu smanji brzinu (—7/a < k < —k'). Medjutim, u toj oblasti faznog k-prostora negativno
naelektrisani elektron negativne mase, moze da se tretira kao pozitivno naelektrisana cestica
pozitivne mase - Supljina, koja se krece u skladu sa delovanjem polja +eE. Prema tome, vidi se
da se stanje u zoni moze opisati prisustvomn kvazicestice koja poseduje istu koli¢inu naelektrisanja
kao i elektron, samo suprotnog predznaka. Tim kvaziGesticama pripisani su talasni vektori
nezauzetih kvantnih stanja, pa se nazivaju Supljinama. Njihov smer kretanja u spolja§njem
polju je suprotan od smera kretanja elektrona. Promena predznaka naelektrisanja ne uti¢e na
izraz za ubrzanje ako se istovremeno promeni i predznak efektivne mase. Kako je masa elektrona
pri vrhu zone negativna, efektivna masa $upljina 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 naelektrisanih §upljina [15-22].
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2.1.3 Statistika kvazislobodnih nosilaca

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

fe(E) = [exp (E —aEr) + 1] B ,y 0=k,T, (2.17)

gde f.(E)- predstavlja verovatnoéu da Jje energetski nivo sa energijom E zauzet. Popunjavanje
nivoa vrsi se prema Paulijevom principu. Kao posledica toga pri nultoj temeperaturi svi nivoi do
nekog odredjenog su popunjeni sa po 2 elektrona, a svi nivoi iznad pomenutog su prazni. Najvisi
popunjen nivo pri 7' = 0 se naziva Fermijev nivo, a energija koja odgovara tom nivou naziva
se Fermijeva energija Er. Svi nivoi visi od Fermijevog su prazni, tako da funkcija raspodele na
apsolutnoj nuli, ima vrednost:

)1 < Ep

JAE),

Slika 2.2: Fermijeva funkcija priT=0iT #0

Temperatura pridruzena Fermijevoj energiji naziva se temperatura degeneracije. Elektronski
gas je degenerisan u podruéju gde vazi : T < Tr. Sa porastom temperature Jedan deo elektrona
se pobudi i prelazi na vige energetske nivoe. Verovatnoéa nalazenja elektrona na nizim nivoima
E < Ep se smanji, ali se za isto toliko poveca verovatnoda nalazenja elektrona na visim nivoima
E > Ep. Granica popunjenosti se rasplinjava za veli¢inu k, T (slika 2.2). Za sve temperature
iznad apsolutne nule uvek vazi f (Ep) =1)2.

Verovatnoéa nalaZenja Supljina na nekom energetskom nivou jednaka je verovatnoéi ne-
nalazenja elektrona na tom nivou: fo=1-f..

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

2.1.4 Toplotna svojstva idealnog i realnog fermionskog sistema

Elektroni u metalima se mogu, uz grublje aproksimacije, posmatrati kao i elektroni u Fermi-
Jevom gasu slobodnih éestica (gas slobodnih neinteragujucih elektrona podvrgnutih Paulijevom
principu). Elektroni se tada, kao 3to Je regeno, podvrgavaju Fermi-Dirakovoj statistici pomoéu
koje se moze izvesti izraz za toplotni kapacitet elektrona idealnog fermionskog sistema.

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

= /foE dN = gzv,lo , (2.18)
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gde je po vrednost hemijskog potencijala na apsolutnoj nuli, srednja energija ée tada biti: Ey =
(Uo/N) = (3/5)py, gde je N ukupan broj Cestica gasa. Jednagina stanja odredjena je relacijom

Up = 7 Py V odakle je pritisak osnovnog stanja: Py = sy Ho- I u osnovnom stanju sistema

fermioni imaju odredjenu kineticku energiju, a to kretanje se ogleda u pritisku. Obe velicine Uy
i Py proporcionalne su grani¢noj energiji.

Sa porastom temperature, kao 3to je pokazano, dolazi do rasplinjavanja Fermijeve funkcije,
pa dolazi do povecanja energije pobudjenih fermiona na vrednost [16,19,22,24]:

8N . 40 7 6 \?
U=Uy+AU =Up+ —6% = gNuo 1+ . (—) 3 (2.19)
3, 5 9\,

2 40 7 0 \?
P==Nji lt4={(= :
5 ”°[+9(ﬂo)]

U podru¢ju degeneracije ukupna energija i pritisak gasa neznatno se menjaju poveéanjem tem-
perature. Osnovne vrednosti tih veli¢ina su odredjene doprinosom koji potice od Paulijevog
principa, a temperaturski efekat uzrokuje samo male poravke. Kriterijum za primenu ovih
rezultata je p, > 0.

Egzaktan prora¢un se sprovodi metodom koji je razvio Zomerfeld prora¢unavajuéi toplotni
kapacitet elektronskog gasa [16]. On nalazi zavisnost hemijskog potencijala od temperature,
pomoé¢u koga dobija izraz za unutradnju energiju energiju fermionskog gasa, a nalazeéi izvod
unutrasnje energije po temperaturi sledi izraz za toplotni kapacitet fermionskog sistema u obliku

a pritiska:

c=TEN .

2.20
e (2.20)

Pri niskim temperaturama toplotni kapacitet fermiona proporcionalan je temperaturi. Poredje-
nje sa odgovarajué¢im rezultatom klasi¢ne teorije [16,23,27]:

= gNk,, (2.21)

pokazuje da je u podru¢ju degeneracije toplotni kapacitet za faktor reda veli¢ine 6/, manji nego
Sto bi bio prema klasiénoj fizici. Tek kada se gas toliko zagreje da toplotna energija postane
mnogo veca od Fermijeve energije, toplotni kapacitet poprima svoju klasiénu vrednost.

Rezultati napred razmotrenog ponasanja idealnog Fermi-Dirakovog degenerisanog gasa, mo-
gu se primeniti na realne fermionske sisteme [17,28]. U toj aproksimaciji, koja je veoma gruba,
razmatra se kretanje valentnih elektrona u metalima. Metal se moze shvatiti kao ,materija”
sastavljena od pozitivnih jona i valentnih elektrona, pri éemu joni osciluju oko ravmoteznih
polozaja, a elektroni se kreu kroz ceo metal. Elektroni su nosioci elektri¢ne struje pa se i
nazivaju provodnim elektronima.

Prva teorija metalnog stanja, koju je razradio Drude (1900.) i usavrsio Lorenc (1904.-1905.),
se oslanjala na rezultate klasi¢ne fizike. Ova teorija je, kao §to je pomenuto, pretrpela najveéi
neuspeh u objasnjenju toplotnog kapaciteta (specifi¢ne toplote) metala. Neka je Z broj valentnih
elektrona u atomu. Primenom klasi¢ne statistike, iz zakona jednake raspodele energije nalazi
se da ZN - elektrona daju doprinos toplotnom kapacitetu 3ZNk, /2, §to je istog reda velicine
kao i doprinos kristalne resetke. Izgledalo je da elektroni ne u€estvuju u prijemu toplote koja se
dovodi metalu. Nepojavljivanje tog ¢lana bilo je zagonetno za klasiénu 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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Prose¢na energija toliko je velika da su termicka pobudjenja ograni¢ena na neznatan deo elek-
trona iz okoline Fermijeve energije. U aproksimaciji slobodnih elektrona, toplotni kapacitet
(16,19,21] je:

ZNn2k2T
Co=2"""%" (2.22)
24,

Prema Dilon-Ptijevom zakonu toplotni kapacitet jona nezavisan je od temperature:

C; = 3Nk, . (2.23)
Deljenjem (2.22) i (2.23) dobija se:

C. =*ZT

b Qi 2.2

.~ 6T, (224)

Temperatura degeneracije (7}.) je u metalima toliko visoka da Je elektronski doprinos toplot-
nom kapacitetu zanemarljivo mali. Izraz (2.23) vazi u podruéju dovoljno visokih temperatura.
Na niskim temperaturama, toplotni kapacitet kristalne resetke proporcionalan je treéem stepenu

temperature:
125 Nk, i Py3
G 225 NEj ( _> , 2.2
' 5 T, (%35)
T, - je Debajeva temperatura Na niskim temperaturama, odnos kapaciteta je:
C 52713
2 D (2.26)

C; ~ 24n?T2T, -

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 slu¢ajeve [15-23]. U opitem smislu, taj termin ukljuéuje informacije o polozaju ener-
getskih zona u impulsnom prostoru (zavisnost energetskih termova - granica zona, od pravca
kvaziimpulsa, polozaj energetskih ekstrema u Briluenovoj zoni i sl.) kao i podatke o zakonu
disperzije E = E; (/-c.) elektrona u svakoj zoni i. Medjutim, postoje dve okolnosti koje sustinski
suzavaju obim neophodnih informacija o elektronskim spektrima [47,48].

Prva je Fermi-te¢na interakcija medju elektronima. Kao osnovni rezultat Fermi-te¢nog raz-
matranja elektronskog sistema javlja se uvodjenje gasa slabo interagujuéih elementarnih pobu-
djenja (kvaziGestica), koje opisuju udaljavanje elektronskog sistema od osnovnog nepobudjenog
stanja. U osnovnom stanju sva stanja sa energijom manjom od graniéne energije E < E, su po-
punjena, a sa energijom E > E, su slobodna. Funkcija E(E) = E,. opisuje povr§ koja se naziva
Fermijeva povrs. Prilikom pobudjenja elektronskog sistema, iznad Fermijeve povrsi javljaju se
kvazicestice Cije se ponasanje u potpunosti odredjuje iz oblika Fermijeve povrii i zavisnosti nji-
hove energije od kvaziimpulsa. Na taj nacin, u koncepciji Fermi-teénosti, elektroni se ponasaju
kao elementarne kvazicestice sa dovljno velikim vremenom relaksacije 7 samo u uskom sloju, u
blizini Fermijeve pvrsi E(k) = E,, ¢ija je Sirina mnogo manja od E,.

Druga okolnost je slabo dejstvo realno prisutnih spoljadnjih polja na elektronski sistem: elek-
tri¢nog, magnetnog i toplotnog. Promena energije elektrona u tim poljima za vreme relaksacije
T prakti¢no je uvek mnogo manja od Fermijeve energije. Zbog toga, za opisivanje §irokog spektra
elektri¢nih, magnetnih, galvanomagnetnih i toplotnih svojstava metala, dovoljno je poznavati
ponasanje elektrona/Supljina (naelektrisanih kvazicestica) koji se nalaze samo oko Fermijeve
povrsi.




2.3 Spektri i stanja elektrona u neograni¢enim kristalima 15

Uzimajuéi u obzir ove dve Cinjenice, osnovni zadata_..k istrazivanja energetskog spektra elek-
trona je odredjivanje oblika izoenergetskih povrsi F;(k) = Ep, u zonama, &iji skup obrazuje
Fermi povrs, kao i brzinu elektrona v, = d grad, F na Fermijevoj povrsi (E = E,.).
Metode istrazivanja energetskog spektra elektrona mogu da se podele u tri osnovne grupe.
1. Metode zasnovane na istrazivanju kvaziklasi¢nog kretanja naelektrisanja u elektri¢nom i
magnetnom polju.

2. Metode koje koriste kvantne efekte povezane sa kvantovanjem 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, magnetoplazmeni talasi, fokusiranje elektrona,
magnetoakusticka (geometrijska) rezonancija Piparda, dimenzioni efekti (delom radiofrekventni
efekat Gantmahera). Druga grupa podrazumeva: kvantne oscilatorne efekte (delom efekat Sub-
nikova-de Gasa i de Gasa-van Alfena), kvantne dimenzione efekte, kvantnu cikolotronsku rezo-
nanciju, gigantske oscilacije apsorpcije ultrazvuka. U tre¢u 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 povrdi. Pod direktnom informacijom se podrazumevaju najverovatniji,
pouzdani i ta¢ni podaci o spektrima naelektrisanja, koji se dobijaju neposredno iz merenja i
bez ikakvih pretpostavki o njihovomn zakonu disperzije. Indirektna informacija predstavlja po-
datke dobijene prilikom obrade eksperimentalnili krivih pomocu razlicitih teorijskih formula,
upotrebljivih samo pri odredjenim pretpostavljeniin modelima i mnodelnim predstavama o spek-
tru naelektrisanja. Ta informacija je po pravilu manje verovatna i manje tacna, pa joj se mora
prilaziti yoprezno” [47,48].

2.3 Spektri i stanja elektrona u neograni¢enim kristalima

Ovde su, metodom Grinovih funkcija, razmotrena neka svojstva u idealnim beskonaénim
(balk) kristalima sa primitivnom kubnom regetkom, kao i u neogranicenim kristalnim sistemima
sa dve podresetke (struktura tipa NaCl). Polazi se od hamiltonijana kvazislobodnih elektrona
[21,22] koji u konfiguracionom prostoru i harmonijskoj aproksimaciji ima oblik:

= +
H=Y Agafaz—) W, sata, s, (2.27)
i ,A

gde su a} iaj; operatori kreacije i anihilacije elektrona na évoru kristalne regetke 7i. Veli¢ina Az
predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na ¢voru resetke 7, a Wﬁ,ﬁ +x Su matricni elementi
elektronskog transfera izmedju susednih évorova reSetke. Ovde je pretpostavljeno da je broj
elektrona po atomu relativno mali (jedan elektron po atomu) tako da se Kulonova interak-
cija elektrona moze zanemariti. U tom slucaju, lako se pokazuje da je hamiltonijan (2.27)

ekvivalentan hamiltonijanu elektronskog gasa u aproksimaciji efektivne mase [15,19]:

5 h?k?
H=7) Epata, Be=—. (2.28)
k
Hamiltonijan (2.27) napisan u aproksimaciji najblizih suseda ima oblik:
H = Z A“t"u"taftxnynxa"‘r"v"z = Z a;t;n,,n, [Wz (anz+1.nyn, + anz—l,n,,n,) +
NzTNyNe MzNiyMN:
+ Wy (an:ny"‘l:nz * anz"y—lynx) + Wz (an:nynz"‘l + a’nxnynz—l)] ) (229)
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koji éemo, zbog pogodnosti, napisati u obliku zbira:

7
H=H|—ZH,,, (2.30)
v=2
= + ; o +
H, = Am,mvm, Z Amamym, Gmemym; 3 Hy =W, Z Amamym, Gmz+1,mym,
memym; memym,
— + 5 == +
H3 =W, Z a’m;mym. Az —1,mym; 3 Hy = Wy Z am;m,m; Gmamy+1,m;
MMy MeMyMm;
— + . . +
Hs =W, Z Qe mym, Gmzmy—1,m; He =W, Z O, mym, Gmzmym.+1
Mzmym; Mzmym,

— %
Hy =W, E Amnzmym, Gmemym, —1 -
mzmym;

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

Gaa(t) = 0(t) ({aa(®) , af(0)}), (2.31)

koja zadovoljava jednaéinu kretanja:

in (% Graa(t) = ih Sz 6(8) + O) ({las, H), o)) (2.32)

Drugi deo izraza na desnoj strani ove jednacine kretanja napisa¢emo kao:

o) ({lan, H), at})=F, (2.33)
a komutator:
C=Cz=[az, H =C - 27: C., (2.34)
v=2
na osnovu ¢ega dobijamo:
7
F = Fun=0t)({C, ah}) = Fi - 221«1. (2.35)

Za izratunavanje potrebnih komutatora koristi¢emo standardne fermionske komutatorske relacije
[24,33):

{aﬁ, a,‘;} =0im, {an, om}= {a;;, a;l} = (2.36)

Zatim se moze preéi na raéunanje komutatora C,:

— - + _
G = [afi, Hl] = Z Am,m,m, [an,nyn,a am,mvm,am;m,m,] =
Mzmym,

+
= Z Am;m,m. [am,mym‘ (a-n,n,,n,amxm,‘,mx -h am,mym,an,nvn;) + (2.37)
mzmym,

+ e
+ (aﬂzﬂynza’m,mym, am;m,m,aﬂ:ﬂym)amzmymz]
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.. . = - + .
Na osnovu relacija (2.36) sledi: Unanyn. Amemym, = ~Gmzmym:Gnznyngs 1 Gpomom, Gnanyn, =
- = + .
= Onoms 5n,,m,, Onym, Anznyn; Cmamym, > P2 J€:
G = Z A"lzmy"lz [ m:m,m,Zauxn,,n,am,mvm,'i‘
memym,

+ s
+ (Zan;nvn,am,mym, = 6n;m,6n,,mv6n,m,) amzmym,] =

- § : +
- Am,mym, [2 (an:m, 5nvmu(5n,m, = an,nyn, a’"lz"lymz) +

MMy,
+ = —
+ (2an,¢n‘,nz a"l:"lymz 51;,111, ‘Snvm,, 6n, m; ) | Cmzmym, —

= Z Am,mym, Amemym, Onzme én,,m,, On.m, -
mzmym,

Poznato je da Jﬂ,ﬁ »skida” sumu po 7t = (mg,my,m;) i svako m; — nj, (Jj ==z,y,2), te se
kona¢no dobija: Ci = Ap_nyn,8n.nyn,- Na osnovu toga i (2.33) sledi

Fi=0() ({C1, af}) = 2:0(t) ({an, oz }) = A Gaa(t),

gde izraz: O(t) ({an, ar }) predstavlja polaznu Grinovu funkciju Gy7(¢). Analognim ra¢una-

njem kao za C, dobijaju se i ostale vrednosti komutatora C,, pomoéu koji mogu da se napisu
izrazi za svako F, iz jednatine (2.33), odnosno (2.35). Njihovom zamenom u jednaéinu kretanja

(2.32) dobija se:

4 d .
ih = Giim(t) = ih 0 3(t) + DaGrm(t) —

— W (Grattmynasi(® + Gt mynain @) + Wy (Gramy 1)+ (238)
+ Gn,ny—l,n,;r'ﬁ(t)) + Wz (Gn,nyn,H;rﬁ(t) + ann,nz-—l;ﬁi(t))] >

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

Gaalt) = —Z / dw G(w) eFA—m)=ivt (2.39)
1 i (71
i = NXE: (i (i-17) . = /dw it (2.40)

gde je N = Ny Ny N, - ukupan broj elektrona u kristalu. Ako se jo$ izraz (2.39) diferencira po t:
d ik (7i— 1) —iwt

=T Gn m(t) = _7'_ Z dw G ) (2.41)
a zatim sve to zameni u jednacinu (2.38) dobija se:

g,rNZ/dw e’ wt{ zﬁ+21r[hw Az + W, ( etHiaks 4 e—iak,)+

+ W, etk g etk ) g, ((etiok 4 e~iok )| Gpw)} =0. (2.42)

|
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2.3.1 Kristal sa primitivnom kubnom resetkom

U ovom sluéaju uzimamo da je Az = A i W, = W, = W, = W (5to je opravdano s obzirom
da je u pitanju translaciono invarijamtna struktura), pa se direktno iz jednaéine (2.42) dobija:

[hw — A + 2W (cos ak; + cos aky + cosak;)] Gp(w) = ;—: , (2.43)
odakle dalje sledi izraz za Grinovu funkeiju:
) 1 th 1
GE(w) T om W — W o E - E;
NalaZzenjem polova Grinove funkcije dobija se izraz:
E; = h wg = A — 2W (cos ak; + cos aky + cos ak;) (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:

. g ak . g ak . o9 ak
Ep =4W (sm2 af + sin? 02—"’ + sin? aTz) : f (2.45)
Ako se uzme u obzir da je za male talasne vektore: azﬁ < 1= sin % ~ %i, tada prethodni
izraz dobija oblik:
Eg~Wa? (k] + k) +k2) = Wa?? . (2.46)
2. ROE 1 2a°W
Na osnovu (2.28) i (2.46) sledi: Wa?k? = S odnosno = = 2 5—. Poslednji izraz

predstavlja reciprotnu vrednost efektivne mase u dugotalasnoj aproksimaciji, $to zbog njenog
tenzorskog karaktera mozemo zapisati kao:

L B 2a°W
m* - h2
4

0 0
10 |. (2.47)
0 1

E-
E-= W = szkv + ka ) (248)
Frok, = sin’ a_l;z + sin? ‘% : Gy, = sin? asz ;

koji ¢e nam biti pogodniji zbog kasnije komparacije sa zakonom disperzije elektrona u film-
strukturama.

2.3.2 Kristalna struktura sa dve podresetke

Da bi se analizirala beskonaéna kristalna struktura sa podreSetkom, prvo se posmatra sastavni
motiv (beskonaéni jednodimenzioni lanac - na slici 2.3) €ijim se naizmeniénim redjanjem u sva
tri pravca ustvari dobija masivni kristal.
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Slika 2.3: Kristalni lanac sa dve podresetke

Analiza ovog kristalnog sistema zapocinje od hamiltonijana (2.27) napisanog u obliku:

H=Y Ayata,—> Wypiaafauys, (2.49)
v v,A

gde su a;} i a, operatori kreacije i anihilacije elektrona na &voru kristalne resetke v. Velicina
A, predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na &voru v, a W, 4 je energija elektronskog
transfera izmedju susednih &vorova resetke: v i v+ A (gde je A = +1).

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

Gnm(t) = O(t) ({an(t) , a,5(0)}), (2.50)
a jednacinu kretanja:
it d—"t Gr(t) = ih Sum 5(t) + O(t) ({[an, H], at}) . (2.51)
Ubacivanjemn hamiltonijana (2.49), komutator iz prethodne jednagine postaje:
Cn = lan, H] =" Ay [an, afa,] - z; Wovia [an, atavyy] - (2.52)
v v,

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

& = ZA an, a; a,] ZA (a)} [an, a] + [an, a}]a,) =
= Z Ay [ (anay — avan) + (ana) —afas) a,] = (2.53)

= ZA —a}a,a, + ana} ay) ZA (ay Yan + anat a,,—ZA Onpy .

Nakon ,skidanja” sume po v i prevodjenja svakog v u n, konaéno se dobija da je C; = Apan.
Analognim postupkom se izra¢unava i C,.

C2 = Z Wu,u+A [an.a a;—fau+,\] = Z Wu,u+A (aj[am au—h\] o [an; aj]au+z\) =

v,A VA

. Z Wu,u+A [a: (anau A T Ay I—Aan) ik (a"a:‘ - a;‘an) au+A] =
v,A

= Z WV,II+A (20.:.(1"(1"4.,\ = 2ana;ra,,+,\ = (5n,\a,,+)‘) = (2.54)
v,

= Z Wu,u+A (2{aj, an}au+A = 6nA0u+A Z W, u+,\6n,\au+,\ — Z W, nn+Aln4A -
79 ) 179

Na osnovu izra¢unatih komutatora dobija se:

OW)({Cn, af}) = AnGum;  OW{Ca, ah}) = 3 WanirGriam »
A
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tako da jednatina kretanja (2.51) postaje:

., d ;
th 5 Gnm(t) = ih bnm 6(t) + DuGrm — Y WaniaGrirm - (2.55)
A

Ukoliko je n parno, tj. n = 2j, j =0,1,2, ... N, tada su Gnm = G, Guyam = G2,

Apn =404 i Wypnir=W. U tom slu€aju jednagina kretanja je:
d
th - GR(t) = ih Gnm 8(t) + AuGh — Y WG, . (2.56)
A

Ukoliko je n neparno, tj. n =2j+1, j=0,1,2, ... N, tada su Gnm =G, Gpyam = GS s
Apn=2A8pi Wypia=W. U tom slucaju jednaéina kretanja je:

d .
ih - Gh(t) = ih b O(2) + A,GE — Y wWaGe,, . (2.57)
A

U beskonaénoj kristalnoj strukturi sa podresetkom uvode se sledeée smene: Ap = A, i
A5 = Ap (aibsudve razlicite vrste atoma od ko Jih je izgradjena kristalna redetka). Jednagina
kretanja za Grinove funkcije (2.32) se, prema tome, deli na dve jednaine kretanja za dve Grinove
funkcije, koje posle Furije-transformacija (2.39) i (2.40), dobijaju oblik:

ih
MGHW) = 2= + BaGY{w) — 2G4(w) (W, cos azky + Wy cosayk, + W, cosa,k,) | (2.58)

i
hwGh(w) = ;—ﬂ + ByGr(w) — 2GH(w) (W, cos azky + Wy cosagky + Wy cosazk,) . (2.59)
Posto se radi o translaciono invarijantnoj kristalnoj strukturi za nalazenja zakona disperzije
moze se uzeti da su Grinove funkcije G¢ = G* i G! = G". Na taj naéin se nalazenje zakona
disperzije svodi na refavanje sistema Jednaéina sa dve nepoznate Grinove funkcije G% i G, ¢iji

polovi (u (w, E) prostoru [33]) defini$u energije elementarnih ekscitacija u posmatranom sistemu.
De/b
G

Kako se resenja gornjeg sistema jednaéina mogu napisati kao , gde su Dg/ b determinanta
promenljive, a D determinanta sistema, uslov za nalazenje polova Grinovih funkcija se svodi na

izratunavanje nula determinante posmatranog sistema jednacina:

b — A 2(Wy cos azk.+
@ +Wy cosayky + W, cos a,k,)
D= =0 (2.60)
2(Wy cos agk.+ B,

+W,y cos ayk, + W, cosa,k,)

Razvijeni oblik determinante (uz smenu E = hw) je kvadratna jednaéina oblika:

1=T,Y,z

2
) E(A, + Ab) + A A, -4 ( Z I’V,'COSG,'/C,') =0 (2.61)

¢ija su redenja:

ois 2 2 ;

2
+ = (AL — Ay)2 + 16( 3> w cosa,-/c,-) . (2.62)

1=T,Y,2
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A ‘ i .
Uvodjenjem novog parametra x = —b, zakon disperzije postaje:

A,
" 2
E=(1+ x)Ta + —;— (1 —x)2A2 +16 ( Z Wi cosa,-ki) . (2.63)
1=4,Y,2

5 x

m i
8d ____________________________

Slika 2.4: Zakon disperzije elektrona beskonatne kristalne strukture tipa NaCl

Na slici 2.4 predstavljen je zakon disperzije elektrona u beskonaénom kristalu sa dve pod-
redetke za k; = ky = 0, A, = 6W i x = 0.5, pri Cemu je uzeto da je W, =W, =W, =
W. Energetska zona kristalne strukture sa podredetkom je kontinualna, kao kod kristala sa
primitivnom kubnom reSetkom, ali se cepa na dve podzone dozvoljenih elektronskih stanja,
medjusobno razdvojene zabranjenom zonom. Karakteristiéne redukovane energije (€ = hw/W)
za ovaj sistem izradunate su iz jednagine (2.63) uzimajuéi k; = ky =01ik, =0 (za & i EgM),
kao i k, = (za £)7 i £]"). Na taj natin se dobija:

EP=-168; EYM=200; E"=700; &Y =10068, (2.64)

gde su ‘7/‘ , ninimalne i £ 3/’9 maksimalne redukovane energije donje (d) i gornje (g) dozvoljene
energetske zone. Stoga je Sirina zabranjene energetske zone:

Er=Er—€) =5.00. (2.65)
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2.4 Termodinamicka svojstva kristala

Zbog visoke gustine gas valentnih elektrona u metalima se bitno razlikuje od klasiénog gasa.
Napred su delimi¢no razmatrana svojstva degenerisanog gasa slobodnih fermiona, §to se moze
uop8titi uzimajuci u obzir delovanje periodi¢nog polja kristalne resetke koje menja gustinu stanja
valentnih elektrona. Za razliku od slobodnih elektrona gustina stanja u periodiénom potencijalu
ne mora biti proporcionalna kvadratnom korenu iz elektronske energije. Na osnovu dobijenog
zakona disperzije (2.45) odnosno (2.46), ovde ¢emo izvesti izraz za toplotni kapacitet i entropiju
elektrona u idealnom kristalu sa primitivnom kubnom resetkom.

2.4.1 Toplotni kapacitet elektrona

Fermi-Dirakova raspodela (2.17) moze da se iskoristi za analizu termodinamickih osobina
sistema slobodnih elektrona na niskim temperaturama [33]. Polazi se od standardnog izraza za
unutrasnju energiju elektronskog gasa [16,40-44]:

U=Y E(k) { elEE)-1I/0 4 1}_' . (2.66)

Kako se energija elektrona u zoni menja prakti¢no kontinualno, sumacioni izraz za unutradnju
energiju moze da se prevede u integral po talasnom vektoru®:

P kp

Z—}N—(M/dtp/smﬂdﬁ/deL
0

Zamenom prethodnog izraza u (2.66) i prevodjenjem u integral po E(E) pomod¢u zakona disperzije
u dugotalasnoj aproksimaciji (2.46), dobija se:

E
ILN,N,N, [  E3?

S1ewiR | Ty o wn oF
0

Uvodjenjem smena 7 = E/0 i n = u/0, sledi:

E./0
L NNy N; o5/ /
=W 1+eTnT

Uzimajuéi u obzir da se radi o niskim temperaturama, gornja granica integrala moze da se zameni
sa +00 jer je E. > 0 [16]. Zbog toga posle smene £ = 7 — 7 i nakon parcijalne integracije gornji

izraz prelazi u:
U=—Tomwin? /(§+ ) d{1+ of

dé . (2.67)
-n

Na apsolutnoj nuli negativni izvod Fermijeve funkcije jednak je singularnoj §-funkciji [16,28].

To ponaSanje ostaje kvalitativno satuvano u celom podruéju degeneracije. Drugim re¢ima,

funkcija 1/(1 + €f) se menja samo u okolini nule. Zbog toga se prvi faktor u prethodnom

- 5 1
integralu moze razviti u red oko & = 0: (£ +7)%? = %2 + %&73/2 + ;{%lﬂ + ... [16,49].

8Uvode se sferne koordinate zbog sferne simetrije ovog problema.
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Po pretpostavci 7 je veliki broj?, a kako doprinosi integralu u podrugju velikih apsolutuil
vrednosti promenljive £ eksponencijalno opadaju [16], to se donja granica integrala moze za-
meniti sa —oo, jer je gredka uzrokovana tomn aproksimacijom zanemarljivo ala. Clanovi u
prethodnom razvoju sa neparnim eksponentom od £ ne doprinose integralu, a izvod Fermijeve
funkcije ne menja se zamenom §{ — —¢. Razmatranje se ograniava na kvadratne &lanove po
temperaturi - vidi doprinosi se zanemaruju [16,43]. Na taj nain, imajuéi u vidu da integral tipa

o 2n .z
z" e
Ign = / (—ez+—1)2d1.' ’ (268)
—00
72
za n = 1, ima vrednost [, = 3 [49,50], dobija se da je negativna vrednost integrala I iz izraza
2
(2.68): I =17P/? (1 + g—:’%) , odakle zamenom u (2.67) sledi:
1 N;NyN; 5/ 5m2 (0)2
=4 — | = ; 2.
J 10 2wz M bk 8 \u (2:69)
Iz uslova jednakosti ukupnog broja elektrona i moguéeg broja njihovih stanja:
2 (10U
N=-|—])] , ; 2.70
3 (3#>o (2.70)

(N = Ny;NyN), te nalazenjem odgovarajuceg izvoda dobija se:

7 [ 60\?
3@

8 \p,
gde je py = pyo = (67°W3/2)%/3 - yrednost hemijskog potencijala'® na 6 = 0. U saglasnosti sa
veé udinjenim aproksimacijama, ovu jednaéinu treba rediti iskljucivo do kvadratnih Elanova po

temperaturi, §to vodi do izraza:
2 2
s 0
= l—— | — 2.71
Hy F‘wI: 12 (“w)] ) (2.71)

koji pokazuje zavisnost hemijskog potencijala od temperature.
Zamenom (2.71) u (2.69) dobija se izraz za unutradnju energiju elektrona idealne strukture:

U, = ngw [1 + % (%)Zl . (2.72)
Prema [16,21]:
C= E-N‘-’-%OU— ’ (2.73)
sledi: L 20
Cy = ;#—w . (2.74)

Ovaj izraz predstavlja toplotni kapacitet elektrona po jednom atomu'! u idealnom kristalu,
odakle se vidi da je on linearno proporcionalan temperaturi.

“Radi se o niskim temperaturama.

'OIndeks b - upotrebljen je da bi se istakli ,balkovski” rezultati, koje éemo kasnije porediti sa rezultatima za
slojevite strukture.

"'Predpostavlja se da se ima jedan elektron po elementarnoj ¢eliji (primitivna €elija i razredjen elektronski gas).
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2.4.2 Entropija kvazislobodnih elektrona

Prilikom ratunanja entropije polazimo od izraza za slobodnu energiju elektronskog gasa
[16,22]:
F=-0% {1+ eli-ERN/IY (2.75)
E

Prevodjenjem sume po k u integral na isti nacin kao u prethodnom slu¢aju kod izragunavanja
unutradnje energije i uvodjenjem istih smena i aproksimacija, izraz za slobodnu energiju (2.75)

postaje:
; 1 NoNyN; g/ 5m2 (62

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

) 572 1 0 \?

= —= 14 — | — . 2.77
Fb SNI‘bo[ + 12 <“bo) ] ( )

Kako je entropija [16,27]: 5

3k, OF

S__iﬁ_ga, | (2.78)

to sledi: £ 2
Spo= -2 (2.79)

24,

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

c
G / >0, (2.80)

jer je u podruéju degeneracije toplotni kapacitet fermionskog gasa proporcionalan temperaturi.
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3 Elektroni u tankim filmovima

U prethodnoj glavi istrazeni su spektri i stanja naelektrisanja i njihov udeo u termodinamici
neograni¢enih struktura. Primenjujuéi analogni pristup ovde éemo odrediti iste karakteristike
naelektrisanja, ali u kristalnim film-strukturama. Za razliku od idealnil beskonaénih struktu-
ra, realui kristali ne poseduju osobinu transalcione invarijantnosti. NaruSenje simetrije, koje je
uslovljeno prisustvom granica, dovodi do pojave novih i savr§eno neoCekivanih svojstava.

Poseban interes za prouéavanjem ovih struktura javio se nakon siutetizovanja novih perov-
skituili materijala koji, pogodniin spaterovanjem, postaju visokotemepraturski superprovodunici
[63-61]. Pokazano je da su ove keramike izrazito slojevite strukture u kojima je dominantna
pojava periodiénog rasporeda CuQO; ravni. Zbog toga se moze pretpostaviti da se ponasaju
kao sistem tankih spaterovanih filmova koji se sastoje od nekoliko slojeva [53,57-59]. Logi¢no
je stoga, pretpostaviti da se u fizickim karakteristikaina tankih filinova kriju koreni objadnjenja
visokotemperaturske superprovodnosti [58]. Iz tih razloga najveéi deo istrazivanja tankih fil-
mova posveéen je ispitivanju njihovil superprovodnih svojstava. Ovde se prvenstveno radi na
pokusajima stimulisanih efekata (povefanje superprovodne kriti¢ne temperature - pogodnija
raspodela elektrona) [62,63], zatim izuCavanju konkretnih kristalnih sistema u cilju istrazivanja
efekata vaznih sa stanovista prakti¢ne primene [64-66].

Pored superprovodnih, poslednjih godina se ispituju tanki filmovi saéinjeni od drugih vrsta
materijala zahvaljujuéi njihovoj potencijalnoj primeni u optoelektronici i poluprovodnitkoj teh-
nologiji. Posebno su interesantne fizi¢ke osobine sistemna film/substrat koji mogu biti naéinjeni u
raznim kombinacijama metal/poluprovodnik, metal/metal, dielektrik/poluprovodnik itd. Teo-
rijska i eksperimentalna istrazivanja velikog broja fizickih osobina (dielektri¢nih [67-70], mag-
netnih [71,72] i drugih) i fenomena tankil filmova razli€itih vrsta materijala (organskih [70],
prelaznili metala [71] ili teorijskih modela [67-69,72]) pokazuju kardinalnu razliku u poredjenju
sa odgovarajuéim masivnim uzorcima.

Ove razlike javljaju se prvenstveno kao posledica prostorne ogranifenosti filin-struktura,
usled ega dolazi do kvantovanja normalne komponente kretanja naelektrisanja. To se, pre svega,
odnosi na energiju elektrona koja je kvantovana usled elektronskog konfinovanja. Energetski
spektar se cepa na niz diskretnih nivoa [29, 72-83], pri ¢emu je minimalna, tzv. nulta energija,
u filmu razlic¢ita od nule. Postojanje izvesnih graniénih uslova jedan je od uzroka narudenja
simetrije. Promena graniénih uslova (perturbacionih parametara) na graniénim povrdinama
dovodi do niza efekata znalajuili sa aspekta transportnih karakteristika ovih struktura. Ovi
graniéni uslovi mogu se menjati adsorpcijom razli¢itih materijala ili pomoéu spoljadnjeg polja
[84]. Lokalni karakter gustine stanja, oscilovanje Fermijevog nivoa, pojava povrsinskih lokalizo-
vanih stanja [72, 78,80,83] i mnogi drugi efekti, izdvajaju filmove kao strukture sa sasvimn novim
fizickiin osobinama.

Metodom Grinovih funkcija ovde je analiziran uticaj granica i izmenjenih energetskih para-
metara u granié¢nim slojevima na energetski spektar i stanja elektrona u filinu sa primitiviom
kubnom redetkom [72-83, 85-88], kao i filmu sa dve podredetke. Pomocu polova Grinovih funkcija
nadjen je energetski spektar, a pomocu dijagonalnih komponenti spektralne tezine elektrona.
Za film sa primitivnom kubnom redetkom izraunat je elektronski udeo u termodinamickim
svojstvima - toplotnom kapacitetu i entropiji [24,89,90].
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3.1 Spektri i stanja elektrona

Ovde ¢e 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-tehnologkim postupkom (naparavanjem, spaterovanjem i sl.) [91]. Takodje se
uzima da u filmu nema narudenja kristalne strukture (bez prisustva defekata, primesa i sl.).
Bi¢e pokazano da napustajuéi koncept o kvantnim jamama, tj. tretirajuéi film kao beskona&no
duboku kvantnu jamu mozemo dobiti nove rezultate za energetske spektre elektrona.

Hamiltonijan vezanih elektrona u tankim kristalnim filmovima mo#emo formirati polazeéi
od ,balkovskog” hamiltonijana (2.27), odnosno hamiltonijana (2.29) u aproksimaciji najblizih
suseda u obliku:

T B R
H = Z An,nyn,anzn‘,n, Onznyn, — Z Cpongn, X
nznyn, nenyn,
X (ann,,n,;n,+l,nyn, Anz+1,nyn, +: Wn,nvn,;n;-l,nyn, an,—l,nyn,'{" (31)

+ Wn,nyn,;nznv—{-l,n, Onzny41n, + Wn,nyn,;n,ny—l,n, Anany—1,n, +

+ Wn,_n,,n,;n,n,,n,%-l Onznyn,+1 + Wn,nvn,;n,nyn,—l an,,n,,n,—l) .

Posto su grani¢ne povrsine filma uzete normalno na z - pravac, indeks sloja n, u (3.1) - uzima
vrednosti n, = 0,1,2, ..., N, , gde je N, € [2, 20] kod ultratankih filmova. Indeksi n, i
ny, koji odredjuju polozaj atoma u svakom sloju, mogu imati proizvoljne celobrojne vrednosti
(praktitno, od —oo, do +00).

3.1.1 Kristalna film-struktura sa primitivnom kubnom resetkom

Razmotrimo najpre, radi jednostavnosti, kristalni film sa primitiviom kubnom regetkom.

Model filma kubne kristalne strukture

Na slici 3.1 je dat presek modela ove kristalne strukture. Dimenzije filma su takve da je
on u XY ravnima beskonaéan, a u z pravcima ima konaénu debljinu (L), odnosno ogranicen je
ravnima (001) [73-83,85-90,92,93]. Znagi da ovaj film poseduje dve beskonacne graniéne povriine
paralelne XY ravnimaitoza: z=0iz= L.

Zbog izmenjenih uslova na granicama filma, uzeéemo da je:

n<0;n:>N;) _ . 1<n.<N,—-1) _
A(n:"v"z i 0; A(";"v‘n—z == A

An,nyo = A (1 +€l) ; A"znyNz = A (1 + 62) ) (32)

gde je A - energija elektrona na &voru kod beskonagnog kristala. Povrsinski parametri €116
(koji mogu biti > 0 i/ili < 0 ) izrazavaju relativnu promenu ove energije na granicama filma.
Matri¢ne elemente elektronskog preskoka sa sloja na sloj, moZemo izraziti:

(0<n. <N;) - (0<n. <Ny) = T (O<ne<N,—1) _ 5% (1<n: <N;) =
Nenynzinz+lnyn, — NzNiyngnenytln, = NzNyNziNzyn+1 = " nenyn.inznyn,—1 =
Wn,n,,O;nzn,,l - W(l + wl) ; Wn:"pNz—’;":nny = W(l + w2) (33)
(n:<0) o (ne>N,) =0
NzNynzNzgnyn,—1 — NzNyneNznyn.+1 — Y

gde je W - konstanta elektronskog transfera idealnog kristala. Povrsinski parametri w;, w,
(mogu biti > 0 i/ili < 0) opisuju relativnu promenu matri¢nog elementa elektronskog transfera
(W) izmedju grani¢nih i njima susednih slojeva filma.
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Z A
A(l+e
LA wasia red L e n,= N,
W(1+w,)
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Slika 3.1: Presek modela kristalnog filma u X (Y)Z ravni

Elektronski hamiltonijan tankih kristalnih filinova mozemo sada napisati u obliku:

H=H,+H,, (3.4)

N.-2
— S
H, = E Amemym, [A Qrmzmym, — W (a'fnz‘l'l,my"lx + amz-l.inymz+
v

My =2

5 Qmnzmy+1,m; e Arnzmy—1,m, + Cmzmyme+1 ¥+ am;mym.—l) ] )

Z {a’;rl:”lyo [(1 + El) A a’mz7ny0 — W(]‘ o wl)am:myl] +
My
a;’f-lzmvl [A u"mvz:m-yl - W(]‘ ¥ wl)ainzmyo] +
ay+n,m,N,-l [A Amgmy N, —1 — W(l T w?)am;m,,N,] +

a;i‘nzm,N, [(l +e2) A Qmzmy N, — W(l + w2)am;myN,—l] -

H,

+ + +

Wa?,;zmyu (amz+l,my0 -+ Qrnz—1,my0 + Qrngmy+1,0 + am,m,—l,o) =
- Wa;;.,m,l (am,,--i-l,m,l o Qrnz—1,myl + Qrnzmy+1,1 2 am,my—l,l) =
- Wa;*_"z”ly N.—1 (am,—f-l,myN,—l + @m,—1,my N, -1 + Qmymy+1,N, -1 + am,m,,-l,N,—l)
= Wa;f',umy N (amz+l.7ny N: + @z —1,my N, + Gmgmy+1,N, + am,m,—l,N,)} .
Jednaéine kretanja

Pomoéu tako prethodno definisanog hamiltonijana, najpre ¢emo izrafunati jednogesticne
antikomutatorske Grinove funkcije:

Grznyneimamyme (8) = (1) ( {enznym, () gm0 } ), (3.5)

koje odredjuju ravnotezna svojstva elektrona u tankim kristalnim filmovima (videti u dodatku
6.1).
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Elektronske Grinove funkcije se mogu izratunati mikroteorijskom procedurom na sli¢an naéin
kao sto je uradjeno u prethodnoj glavi. Potrebno je pre svega formirati jednaéine kretanja
diferenciranjem prethodnog izraza po vremenu:

o cﬁ Gn:nun.;mzmv"‘z (t) = th (1) annv": imzmym, +
(3.6)
F @(t) < { [an,n,n, (t), H ] ) ar-t;zmvm, (O) })

1 izracunati odgovarajuée komutatore (istim postupkom kao i za idealne strukture), nakon ¢ega
dobijamo:

in % Gam(t) = ih Sa 6() + AGa(t) —
- W [an+l.nyng;ﬁt(t) * Gn:—l»"v"tiﬁ‘(t) t Gn‘""+l’"‘;’ﬁ(t)+ (3.7)
+ anny—l,ﬂ;;rﬁ(t) = Gn:"vnz"'li'ﬁ(t) & Gn:nyn,—l;ﬁl(t)] ’

Uvodjenjem vremenske i delimi¢ne!?2 rostorne Furije-transformaciie:
jen)j p ] ]

o0 .
1 . :
Crenynai (t) = & - 2 | dw eflkers(nemma)ikyay(ny-m,)] e G im, (kzy kyjw)  (3.8)
Y kaky oo
1 .
anmgén,,m,,dn,m. — e ez[k:ar_(nz-mszyav(n,,—m,,)] (Sn,m, ,
TV koky

(gde je: n, = 0,1,2,..N, i a, = ay = a), te zamenom gornjih transformacija u jednaginu
kretanja (3.7) dobija se:
+o00

1 Z /dw e—iwt ein[k,(n,—m,)+k,(ny~m,,)] {[hw—A +

TV kaky oo

+ W ( eltkz | o—iaks | giak, o e'i“k")] Gn,im, (kzky; w) +

i
¥ W (Gt (ki) + Gy yim, Ui = ;_; an,m,} =,

odnosno:

[fw — A +2W (cosak, + cos aky)] Gn,im, (ksky; w) + (3.9)
ih
t W Gnestim, (hakyi@) + Gy 1im, (kakys0)] = 2~ G,

koja vazi za 1 < n, < N, — 1. Ukoliko je n; =0, jednacina kretanja ima oblik:

L d i

1rl d'_t annvo;rﬁ(t) = lh Jn:mzanvmv(so’mz J(t) +
+ (1+ EI)AGn,nVO;ﬁ;(t) —(1+ w;)Wan,,vl;,ﬁ = (3.10)
- W [Gn,-f-l,nvo;ﬁ't(t) G Gn,—l,n,O;rﬁ(t) + Gn,nv+l,0;ﬁ’t(t) + Gn,nv—l,O;rﬁ(t)] .

Prostorna Furije-transformacija mora biti delimi¢na (nznyn.) = (ks ky,n,) jer je posmatrani sistem
ograniten duz z-pravca.
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Uvodjenjem Furije-transformacija, uz uslov n, = 0, dobija se

+00
1 / dw e"i“’t eia[kz(n,-—'mz)'l'kv("v"mv)] {27[‘ [hw — (1 +61) A +
NN, Keky

+ W ( eiak: + e—iu’kz + elukv + e_iaky)] GO;m. (k:l:ky;w) +

ih
+ (1 + 'wl)WGl;m, (k:ckyiw) == g Jo,m;} =0,

odnosno:
[fw = (L+e1)A +2W (cos aky + cosaky)] Goym, (koky;w) + (3.11)
1h
+ (1 + w;)WGl.m, (kzky;w) = ’é; Jo,m, v

U slu€aju n, = 1, jednalina kretanja ée biti:

L d ;
th Z Gn;nyl;ﬁt(t) =1h Juzmzanymvdlm, J(t) + AGn;nvl;ﬁi(t) ==
— (L4 ©)WGnuny0i 11 = W [Grypt my 1y (8) + Gy 1 (£)+ (3.12)

+  Guony+1,5m(t) + Goony—1,1,m(t) + Gn,n,z;rn(t)] .
Analognim postupkom kao u prethodnom slu¢aju, preko Furije-transformacija (3.8), dobija se:
[fw — A +2W (cosak; + cosaky)] Gum, (koky;w) + (3.13)
+ W [Gom, (kzky;w) + (1 + w1)Goym, (kzky; w)] = % S1,m,
dok se za n, = N, — 1, istim prora¢unom dobija:
[ww = A +2W (cosak; + cosaky)) GN, —1;m, (kzky;w) + (3.14)
+ W [GnN,-2m, (ksky;w) + (1 + w2)G N, im, (kpky; w)] = % ON, <1;m; -

Za slu¢aj n, = N, jednaéina kretanja se na isti naéin svodi na:

[ — (1 +€2)A+2W (cosak; + cosaky)] Gn,;m, (koky; w) + (3.15)
1
+ (L+w))WGn, - 1,m, (kuky;w) = % SNum, -

Sada mozemo formirati sistem od jednatina (3.9), (3.11) i (3.13-3.15). Svaku od ovih jednaéina
delimo sa W, pri ¢emu uvodimo oznake:

A
D= h% “ W + 2 (cos ak; + cosaky) ; (3.16)
ih

Gn,;m, (kz, ky;w) = Gu, ) ,Cn, = W T, MMy

(indeks m, je ,parazitski” - videti u dodatku 6.1, pa je ovde izbagen). Pomenuti sistem jednagina
ima onda oblik:
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A
(e — W‘—'l) Go+(1+w)G = K,

(I+wi))Go+0G i +G, = K,
G|+QG2+G3 = Ky

Gn‘—-l + o an + an-f.l = Kn‘ (3-17)
GN,-3+0GN, 2+ Gy, = KN, -2
GN—2+0GNn,-1 +(1+w,) Gy, = KN, -1
A
(1+ wy) GN,-1+ (0 — W€2) Gn, = Kn,
Ovaj sistem diferencnih algebarskih jednacina sadri N, + 1 nepoznatih Grinovih funkcija:
Go, Gi, Go, . . . y Gn,. Na osnovu opstih algebarskih stavova, jasno je da se nepoznate
mogu izraziti kao:
D,,
Gn, = ——,
DN, 11

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

U cilju osnovnog zadatka ovog istrazivanja, a to je odredjivanje elektronskih energija, pot-
rebni su nam polovi Grinovih funkcija (videti u dodatku 6.1), koji se dobijaju kada iste tese
beskona&nosti, &to zna¢i da mora biti:

Dn,41 =0, (3.18)
e—®er l+w, 00 --- 00 o 0
1+ w, 0 10 --- 00 0 0
0 1 el --- 00 0 0
0 0 00 -« 1 o 1 0
0 0 00 --- 01 0 1+ w,,
0 0 00 00 1+uwp o= fes |, .,
D, +1(0) predstavlja determinantu sistema j moze da se napise u razvijenom obliku:

Dn,+1(0) = (Q— %Q) (0— %62) Pr,—v— [(1 +w;)? (Q— %62) + (3.20)

A
+ (1+ w2)2 (g - Wﬁ)] Pn,—2+ (1 + wl)2 (1+ w2)2 Pn,—-3,

gde je Py, polinom tipa Cebigeva (videti u dodatku 6.2).

Zakon disperzije

Uslov (3.18), u opstem slu¢aju, moze da se re§i numericki za zadate parametre €12, Wyyp i
N, [73-76], ali i analiticki u tri karakteristi¢na slu¢aja [72,92]. Pri tome je uvek wy; = wy = (),
dok parametri e mogu uzimati vrednosti:

W W

£1=62=0; 61=0,€2=—-A—; E|=52=—K. (3.21)
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Prvi i drugi uslov poznati su kao Dirihleovi i Nojmanovi graniéni uslovi, respektivno [72].
Prvi slu¢aj (Dirihleovi uslovi) analititkog resenja (neperturbovan (idealan) fihn) odgovara
film-strukturi ,iseenoj” iz beskonaéne [85-86]. Tada je:

sin(N, +2)¢

DN, +1(0) = Pn,+1(¢) = v B A 2cos( . (3.22)
Iz uslova (3.18), tj. za Py, 41 = 0, dobija se:
— —
C[L_Nz+2) H 11213)"')Nz+1' (3-23)
Na osnovu ovoga i jednacine (3.16) nalazimo:
hwy = A —2W (cos ak; + cosaky — cos () , (3.24)
gde je cos(y, = —cosak,(v), v=N,+2—pu, a
N =S _T_v
k.(v) = o lad! ve=12,3, ..., Np+1. (3.25)

Zamenom ovih relacija u (3.20) i uzimajuéi u obzir da je Ep(v) = hw, i A = 6W, sledi:

_ Eg(v) . aky . 9 ak . o ak;(v)

Exlv) = —415-;4/— i Fkek, = Sin 5 + sin Ty i Gk, (v) =sin —12— ,
8xyl\

o B ey

2.5 - ol

2 F '_‘.‘.‘.'.‘ .................. Lo g
1.5

.3 i st et iatets! Kt 6= J.

0 1 2 0 0.2 04 06 08 1
a) ﬁ& b) @;

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

Izraz (3.26) predstavlja zakon disperzije slabo vezanih elektrona u filmu (graficki je prikazan na
slici 3.2) i ima istu formu kao izraz (2.48) dobijen za idealne neogranicene strukture, s razlikom
8to je tamo k; praktitno kontinualno promenljivo (u intervalu [0,7/a])"® kao §to su k; i ky,
a ovde je diskretno - dato izrazom (3.25). Na slici 3.2 prikazan je zakon disperzije elektrona
u filmu (slika a) se odnosi na petoslojni film i velidginom Fk.k, kao parametrom, a slika b) na

¥ Posmatramo samo »desnu” polovinu spektra (k; > 0, j = z,y,2) znajuéi da je on ogledalski simetrican.
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film od sedam slojeva i veli¢inom Gy, (v) kao parametrom), gde je izmedju isprekidanih linija
predstavljena zona kontinualnih dozvoljenih energija u idealnim (neogranitenim) strukturama,
dok su punim linijama oznagene diskretne verdnosti elektronskih energija u filmu.

Pored toga, posto je u pitanju tanak film, odnosno: N, < (Nz, Ny), uotava se da je:

- ; : Vg 1
kmmzkmm= X kmm: 2% A
T v O’ z a Nz+2 >0 (327)
s T N, +1 =
maez _ pmez _ ” | maz __ 7 ‘'2 =
kg v ’ k; a N, +2 < a

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

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

. . 2
d=Epin—grin= 2 (N—7r+ 2) = gpes _gper =, (3.28)
z

(indeks f oznatava film, a b beskonanu strukturu). Vidi se, a i na slici 3.3a je to graficki
predstavljeno, da veli¢ine gepova naglo opadaju sa debljinom filma (kvadratna zavisnost). To
znafi da je njihova prakti¢na egzistencija vezana samo za ultratanke (nano) strukture [92,94].

g AST
00 [==-==--mmmmmmmeeeoeeeeeea, 10
0.05 ; 05
i 1-(d+h)
0 - Ol o i . ; >
110 M 0 4% N 310 0 % 4 5
a) t b) t

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

Pojava ovog kvantnog dimenzionog efekta nije ekstremna novina [94]. Postojanje energetskog
gepa potvrdila su ispitivanja optickih svojstava tankih filmova nekih materijala [95]. U ovim
eksperimentima je uoten pomak crvene granice fotoapsorpcije pri izmeni debljine filma.

Posebno je fizicki znacajan donji energetski gep koji bi mogao da se tumaéi kao energija
aktivacije G = 4Wd = kpT,., gde je Ty njemu pridruiena aktivaciona temperatura'’. Na

"Ova temperatura je pridruzena energiji aktivacije - donjem (pravom) energetskom gepu [24]). U masivnim -
neograni¢enim strukturama ova veli¢ina ne egzistira jer je dy = 0. Iz izraza (3.28) vidi se da se ona ponasa na isti
natin kao energetski gepovi - veoma brzo (parabolitki) opada sa porastom broja slojeva N,. Za izuzetno tanke
filmove Ty je relativno visoka, dok za N, — 0o ona tezi nuli.
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taj nacin, za nastanak elementranili pobudjenja u sistemnu potrebno je uloziti energiju veéu od
energije aktivacije. Ako se uzme u obzir da su u sistemu prisutni i fononi [89,90,96,97), za
pobudjenje kako elektronskog tako i fononskog podsistema treba uloziti energiju ili ih zagrevati
do neke aktivacione temperature T(fc/ f , 8to zna€i da se sistemn do te temperature ponasa kao
pzamrznut” (elektroni, a pogotovo fononi nisu prisutui, prigudeni su sve do 'l‘fc/ ! ) (89,90,97). Za
karakteristiCue vrednosti parametara keramickih visokotemperaturskih provoduika [98] i zadate
vrednosti fenomenoloskog parametra W ~ 1 eV (za film sa oko dvadesetak slojeva) moze se
proceniti: ch/ = k[,‘Ge /5 =~ 30 K. Sve do ovih temperatura fononi su priguseni [97], a nosioci
naelektrisanja mogu kroz film da se slobodno - bezotporno prostiru (to je stanje idealne elek-
triéne provodnosti). ,Zamrzavanje” elektronskog podsistema moze se tumaditi i tako da se u
film-strukturama, za veli¢inu donjeg energetskog gepa, podize energija osnoviog stanja. Samo
elektroni sa energijama veéimn od ove minimalne mogu da uéestvuju u transportnimn i fiziéki in-
teresantnim procesima. Temperatura iznad koje su u filmu prisutni i fononi i slobodni elektroni
(koji tek tada mogu da stupe u medjusobnu interakciju i formiraju Kuperove parove, &ime je
omoguéen superprovodni transfer naelektrisanja u filmu) moze se proceniti kao superpozicija
elektronske i fononske aktivacione temperature: T, = T¢, + Tafc ~ 60 K. Dakle, da bi se u filmu
ostvarili uslovi kakvi su prisutni u klasi¢niin superprovodnicina, a to su elektroni u fononskom
polju [99], potrebno je ,podiéi” temnperaturu sistema na oko 60 K. Sve do te temperature nema
elektri€nog otpora u sistemu i postoje uslovi za idealno elektri¢no provodjenje. Tek iznad ove
temperature elektroni mogu da se vezuju u Kuperove parove i kao takvi uestvuju u super-
provodjenju. Ako prihvatimo BCS prilaz [99-101] onda bi kriti¢na temperatura superprovodnog
prelaza ultratankih filinova mogla da se proceni na oko:

Tc = Tuc(+)TBcs < 100K

3to je u saglasnosti sa eksperimentalnim podacima [98].

Zbog postajanja gornjeg energetskog gepa, Sirine dozvoljenih energetskih zona elektrona (a i
fonona [96,97]) su smanjene, pa ova elementrana pobudjenja imaju ,manevarski prostor” i lakse
se vezuju. Pored toga, gornji energetski gep u elektronskom spektru tankih filmova redefinise
polozaj IFermijevog nivoa (spusta ga za vrednost &) u odnosu na njegovu vredunost kod masivnih
uzoraka [24].

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

2
AE = (AE), = (AE), - [d+h) =1~ % (NLH) . (3.29)

Sa slike 3.3D se vidi da se Sirina energetske zone elektrona kristalnog filna veoma brzo (para-
boli¢ki) priblizava balkovskoj vrednosti, kada se debljina filma poveéava, tj. kada raste broj
slojeva N,. Za izuzetno tanke filmove (AE) s Je veoma uska, dok za N; — oo ona tezi (AE),.

Zavisnost energije elektrona £,(0) (k; = ky = 0) od dozvoljenih vrednosti kvaziimpulsa
popretuog (u odnosu na XY ravni) kretanja (k, = k,(v)) prikazan je na slici 3.4 za filmove
razli¢itih debljina L = N,a.

Vidi se da se pri smanjenju debljine filina energije podzona poveéavaju kao i rastojanje
izmedju njih. Kretanje elektrona u svim slojevima filma paralelnim X QY 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 mase elektrona (2.14), odnosno (2.47) i izraza (3.26)
sledi da se za efektivnu masu naelektrisanja u film-strukturama dobija ista zavisnost kao i
7a beskonatne strukture (2.47). Ta &injenica dovodi do zaklju¢ka da je efektivna masa elek-
trona/3upljina ista u oba posmatrana sistema i da karakter elementarnih nosilaca naelektrisanja,
prisustvom granica, nije izmenjen.

Sto se tice druga dva analiticka redenja, nije tesko pokazati [72,92] da se u tim slu¢ajevima
dobijaju vrednosti:

=

T g w
(,,=N+§za: 51=0,€2=—K; C"=Nz+1 73 : €|=£2=—K. (3.30)
z

2

Analizirajuéi analticki moguée slucajeve (3.23) i (3.30) moze se naéi aparoksimativno anali-
ticko resenje, u optem sluéaju, u obliku:

L .
s . 3.31
4 N; + f(ery2,w /2) (3.31)

Koriscenjem trigonometrijskog oblika Cebisevljevih polinoma (videti u dodatku 6.2):

sin(n + 1)¢,
sin

gde je ¢ = 2cos(, , za male f(€1/2,w1/2) mozemo izvrsiti sledede aproksimacije [92]:

Pn(o) = ; (3.32)

sinN,(, ~ —(=1)"f¢,, cos N (=~ (=1)", sin CuCu, cosCu=1. (3.33)

Stavljajuci to u (3.18) dobijamo aproksimativne izraze za [; v i energetske gepove g. Tako je
u opdtem slu¢aju:

M) g n 1+ 2%“)(1 +w2)? 4 (14 2%/—62)(1 +wi)? = (14 wi)?(1 + wy)?
d(+) A A A 2 A 2 2 2
4(1 = 2—we|)(l + Wez) =2[(1 % 2T;el)(l +w2)® 4 (1 & ﬁsz)(l +wi)] 4 (14 wi)?(1 + w))

(3.34)
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Kako je izratunavanje energetskih gepova veoma komplikovano, analiziraéeino samo simetri-
Can slucaj (e; = €2 =€, w) = wy = w):

: ;

h(- m
gt;((+)) ~ 2 |1—cos o 7w . (3.35)
+
z

A 2
24 oo~ (1+w)?

A
Ovaj izraz vazi za f > 0, tj. u oblasti We > (1 + w)? — 2 za donji energetski gep, kao i

A 4
we <2 — (1 +w)? za gornji gep.

U svim ostalimn sluéajevima (opsti slutaj) mora se primeniti numericko redavanje uslova (3.18)
za zadate vrednosti parametara €, /2> Wy kao i broj slojeva filma N,. ReSavanjem jednadine
(3.20), odnosno uslova (3.18) po promenljivoj g, (v =1, 2, 3, ..., N, + 1), iz jednatine (3.16)
se dobija zakon disperzije obliku:

hwip(v) — A +6W
4w

ov+2

&) =,

k

= Freky + Gk, (V) ,  Gr,(v) =

(3.36)

gde je: Fi, i, isto kao u izrazu (3.26)

Rezultati numericke procedure prikazani su u tabelama (3.1-3.3) i slici 3.5, gde su analizirane

hw— A +6W : : -
redukovane energije (u = 4€;(v)) elektrona u zavisnosti od graniénih parametara

za petoslojui fihn (N, = 4) pri k; =k, = 0.

Elektronska stanja

Analiza dobijenih i tabelarno prikazanih rezultata pokazuje niz vrlo zanimljivih podataka
koji ukazuju na sledeéi (veomna bitan) uticaj svih graniénih parametara modelne strukture.

» Povecanjem energije elektrona na povrsinskim slojevima filma (parametara ¢, /2), ceo spek-
tar se pomera ka visim vrednostimna energija, pa Gak moze da izadje i van najvise balkovske
grauice.

» Povecanjem energije elektronskog transfera izmedju graniénih i njima susednih slojeva
(parametara w, /,), energetski spektar se §iri, prema ili van granica energetske zone ideal-
nog kristala.

» Pored ,suzene” energetske zone (redukovane energije 0 < 4€ < 4), §to je prikazano na
slici 3.5a, (sva energetska stanja filma leze unutar energetske zone idealnog kristala) kada
spektar poseduje gornji i donji energetski gep, zona dozvoljenih elektronskih energija moze
da se prodiri i van balkovskih granica. Tada se pojavljuju i lokalizovana elektronska stanja
(samo jedno, Sto je prikazano na slici 3.5b, ili dva, slika 3.5¢'%). Pokazano je [102] da se
lokalizovana stanja javljaju u slutaju kada su perturbovane energije elektronskog transfera
u XY graninim ravnima, dok u slojevima paralelnim ovim ravnima nema perturbacije.
Medjutim, ovde ja analizirana pojava lokalizovanih stanja (numericki i grafi¢ki) u sluéaju
perturbacije elektronskili energija i elektronskog transfera u graniénim i njima susednim
slojevima duZ z-pravca.

"®Broj lokalizovanih stanja nije ograniCen na najviSe dva, jer se pove€anjem debljine filma mogu javiti jo§ neka.
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Slika 3.5: Emnergetski spektri elektrona tankog filma:
- unutar balkovskih granica (a)
- pojava lokalizovanog stanja elektrona (b)
- pojava lokalizovanih stanja elektrona (c)



3.1

Spektri i stanja elektrona

[ Tabela 3.1 | Spektri elektrona u (petoslojnom N, = 4) filnu [
Graniéni parametri Redukovane energije (4 £,)
%61 w) %62 wy 4 81 4 82 4 83 4 84 4 55
-0.60 0.51 1.28 1.54 2.22 3.46
-0.50 -0.50 0.48 1.24 1.55 2.27 3.47
-0.40 0.45 1.19 1.56 2.32 3.48
-0.35 0.46 1.25 1.64 2.40 3.50
-0.25 -0.25 0.43 1.22 1.63 2.46 3.52
-0.15 0.39 1.18 1.62 2.51 3.55
-0.10 0.40 1.22 1.67 2.62 3.59
-0.60 0.00 0.00 0.37 1.19 1.66 2.69 3.63
0.10 0.32 1.15 1.64 2.71 3.67
0.15 0.33 1.18 1.68 2.81 3.75
i 0.25 0.25 0.28 1.15 1.66 2.84 3.81
0.35 0.23 1.12 1.65 2.86 3.88
0.40 0.256 1.15 1.68 2.93 3.99
0.50 0.50 0.20 1.12 1.66 2.95 4.07
0.60 0.14 1.10 1.65 2.96 4.15
-0.60 0.48 1.24 1.66 | 2.27 3.47
-0.50 -0.50 0.46 1.19 1.56 2.31 3.48
-0.40 0.44 1.156 1.57 2.36 3.49
-0.35 0.44 1.20 1.67 2.44 3.51
-0.25 -0.25 0.41 1.16 1.66 2.49 3.53
-0.15 0.38 1.12 1.65 2.54 3.56
-0.10 0.38 1.16 1.71 2.65 3.60
-0.50 -0.50 0.00 0.00 0.35 1.12 1.70 2.70 3.64
0.10 0.31 1.09 1.68 2.74 3.68
0.15 0.32 1.12 1.73 2.84 3.75
0.25 0.25 0.27 1.09 1.71 2.87 3.81
0.35 0.23 1.06 1.70 2.89 3.88
0.40 0.24 1.08 1.72 2.96 3.99
0.50 0.50 0.19 1.056 1.71 2.98 4.07
0.60 0.13 1.03 1.70 2.99 4.156
-0.60 0.45 1.19 1.56 2:32 3.48
-0.50 -0.50 0.44 1.15 1.57 2.36 3.49
-0.40 0.41 1.10 1.58 2.40 3.51
-0.35 0.42 1.15 1.69 2.47 3.52
-0.25 -0.25 0.39 1.11 1.68 2.53 3.54
-0.15 0.36 1.07 1.68 2.58 3.57
-0.10 0.36 1.10 1.75 2.68 3.61
-0.40 0.00 0.00 0.33 1.06 1.73 2.73 3.65
0.10 0.29 1.03 1.72 2.77 3.69
0.15 0.30 1.05 177 2.87 3.76
0.25 0.25 0.26 1.02 1.75 2.90 3.82
0.35 0.21 0.99 1.74 2.92 3.88
0.40 0.23 1.01 1.77 2.99 3.99
0.50 0.50 0.18 0.98 1.76 3.01 4.07
0.60 0.13 0.96 1.74 3.02 4.15

37
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Mabela 3.2 Spektri elektrona u (petoslojnom N, — 4) filmu jl
Graniéni parametri Redukovane energije (4 £,)
%61 wh —%62 wop 4 51 4 (‘:2 4 53 4 84 4 55
-0.60 0.40 | 1.22 1.67 | 2.62 3.59
-0.50 | -0.50 0.38 116 [ 1.71 | 2.65 | 3.60
-0.40 036 | 1.10 | 1.75 | 2.68 | 361
-0.35 0.37 | 1.16 | 1.87 | 2.73 | 3.62
-0.25 | -0.25 0.35 | 1.11 1.89 | 2.77 | 3.63
-0.15 0.32 1.06 191 | 2.82 | 3.65
-0.10 0.32 | 1.10 [ 2.00 | 2.90 | 3.68
-0.10 0.00 0.00 029 [ 1.05 | 2.00 | 2.95 | 3.71
0.10 026 [ 1.01 | 2.00 | 2.99 | 3.74
0.15 027 | 1.04 | 1.94 | 3.08 | 3.80
0.25 0.25 0.23 1.00 | 2.06 | 3.11 | 3.85
0.35 0.19 | 0.96 | 2.05 | 3.15 | 3.91
0.40 0.21 | 098 [ 2.09 | 3.21 | 4.01
0.50 0.50 0.16 | 0.95 [ 2.08 | 3.23 | 4.09
0.60 0.11 | 092 | 2.07 | 3.24 | 4.16
-0.60 037 | 1.19 | 1.66 | 2.69 | 3.63
-0.50 | -0.50 0.35 | 1.12 1.70 | 2.70 | 3.64
-0.40 0.33 1.06 | 1.73 | 2.73 | 3.65
-0.35 0.33 1.12 | 1.87 | 2.78 | 3.65
-0.25 | -0.25 0.31 1.06 | 1.88 | 2.82 | 3.67
-0.15 0.29 1.01 1.90 | 2.87 | 3.68
-0.10 0.30 | 1.05 [ 2.00 [ 2.95 | 3.71
0.00 0.00 0.00 0.00 0.27 | 1.00 | 2.00 | 3.00 | 3.73
0.10 0.24 | 0.95 [ 2.00 | 3.05 | 3.76
0.15 0.24 | 099 | 2.07 | 3.14 | 3.82
0.25 0.25 0.21 | 0.94 [ 2.06 | 3.17 | 3.87
0.35 0.17 | 090 [ 2.05 | 3.21 | 3.92
0.40 0.19 | 093 | 2.10 | 3.27 | 4.02
0.50 0.50 0.14 | 0.89 | 2.09 | 329 | 4.09
0.60 0.09 | 0.85 [ 2.08 | 3.31 | 4.17
-0.60 0.32 1.15 1.64 | 2.71 | 3.67
-0.50 | -0.50 0.31 1.09 1.68 | 2.74 | 3.68
-0.40 0.29 1.03 | 1.72 | 2.77 | 3.69
-0.35 029 | 1.08 | 1.86 | 2.82 | 3.70
-0.25 | -0.25 0.28 | 1.02 | 1.88 | 2.87 | 3.71
-0.15 0.26 | 0.96 1.89 | 2.92 | 3.72
-0.10 0.26 | 1.01 | 2.00 | 2.99 | 3.74
0.10 0.00 0.00 0.24 [ 0.95 [ 2.00 | 3.05 | 3.76
0.10 0.21 | 090 [ 2.00 | 3.10 | 3.79
0.15 0.22 | 092 [ 2.07 | 3.19 | 3.84
0.25 0.25 0.18 | 0.89 [ 2.06 | 3.23 | 3.88
0.35 0.15 | 0.84 | 2.06 | 3.27 | 3.94
0.40 0.16 | 0.87 | 2.11 | 3.34 | 4.03
0.50 0.50 0.12 | 0.83 | 2.10 | 3.36 | 4.10
0.60 0.08 | 0.79 | 2.09 | 3.37 | 4.17
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| Tabela 3.3 | Spektri elektrona u (petoslojnom N, = 4) filmu
Graniéni parametri Redukovane energije (4 £,)
A A
Wel w) v—V-SQ wy 4 & 4 &, 4 &4 4 &4 4 &5

-0.60 0.25 | 1.15 | 1.68 | 2.93 3.99
-0.50 | -0.50 024 | 1.08 | 1.72 | 2.96 | 3.99
-0.40 0.23 | 1.01 177 | 2.99 | 3.99
-0.35 023 | 1.07 | 1.92 | 3.04 | 4.00
-0.25 | -0.25 0.22 | 1.01 1.95 | 3.08 | 4.00
-0.15 020 | 0.94 | 1.97 | 3.13 | 4.01
-0.10 021 | 0.98 | 2.09 | 3.21 | 4.01
0.40 0.00 0.00 0.19 | 0.93 | 2.10 | 3.27 | 4.02
0.10 0.16 | 0.87 | 2.11 | 3.34 | 4.03
0.15 0.16 | 0.90 [ 2.19 | 3.44 | 4.05
0.25 0.25 0.14 | 0.85 | 2.19 | 351 | 4.06
0.35 0.11 | 0.80 | 2.19 | 3.59 | 4.09
0.40 0.12 | 0.83 | 2.24 | 3.67 | 4.14
0.50 0.50 0.08 [ 0.78 | 224 | 3.72 | 4.18
0.60 0.04 | 0.74 | 2.23 | 3.75 | 4.23
-0.60 020 | 1.12 | 1.66 | 2.95 | 4.07
-0.50 | -0.50 0.19 1.05 | 1.71 | 2.98 | 4.07
-0.40 0.18 [ 098 | 1.76 | 3.01 | 4.07
-0.35 0.18 | 1.04 191 | 3.05 | 4.07
-0.25 | -0.25 0.17 | 097 | 1.93 | 3.10 | 4.08
-0.15 0.15 | 0.91 1.96 | 3.15 | 4.08
-0.10 0.16 | 0.95 | 2.08 | 3.23 | 4.09
0.50 0.50 0.00 0.00 0.14 | 0.89 | 2.09 | 3.29 | 4.09
0.10 0.12 | 0.83 [ 2.10 | 3.36 | 4.10
0.15 0.13 | 0.86 | 2.19 | 3.47 | 4.11
0.25 0.25 0.10 | 0.81 2.18 | 3.54 | 4.12
0.35 0.08 [ 0.75 | 2.18 | 3.60 | 4.14
0.40 0.08 | 0.78 | 2.24 [ 3.72 | 4.18
0.50 0.50 0.05 [ 0.73 | 2.23 | 3.77 | 4.21
0.60 0.02 [ 0.68 [ 222 | 3.82 | 4.26
-0.60 0.14 | 1.10 | 1.65 | 2.96 | 4.15
-0.50 | -0.50 0.13 | 1.03 | 1.70 | 2.99 | 4.15
-0.40 0.13 | 0.96 1.74 | 3.02 | 4.15
-0.35 0.13 1.00 | 1.90 | 3.06 | 4.15
-0.25 | -0.25 0.12 | 0.94 | 1.93 | 3.11 | 4.16
-0.15 0.10 | 0.88 | 1.95 | 3.16 | 4.16
-0.10 0.11 | 0.92 [ 2.07 | 324 | 4.16
0.60 0.00 0.00 009 [ 085 | 2.08 | 331 | 4.17
0.10 0.08 | 0.79 | 2.09 | 3.37 | 4.17
0.15 0.08 | 0.82 | 2.18 [ 349 | 4.18
0.25 0.25 0.06 | 0.76 | 2.17 | 3.56 | 4.19
0.35 0.04 | 0.71 | 2.17 | 3.63 | 4.21
0.40 0.04 | 0.74 | 2.23 | 3.75 | 4.23
0.50 0.50 002 | 068 [ 2.22 | 3.82 | 4.26
0.60 -0.01 | 0.63 | 2.22 | 3.87 | 4.30
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Na osnovu podataka iz prethodnih tabela, kao i graficki prikazanih rezultata na slici 3.5,
sledi da ¢e najvisa energija u spektru izaci iz energetske zone masivnog kristala za veée vrednosti
parametara wel/2 iy, tj. pojavice se lokalizovana stanja elektrona. To se vidi iz tabele 3.3

A A
narocito za —¢e; = we? = 0.5 i wy = wp = 0.6 kada je najvisa elektronska enegija 4 = 4.30

(zadnja vrsta u tabeli 3.3). Takodje zbog velikog Sirenja spektra elektrona pri wy = wy = 0.6

1 pored toga $to je spektar pomeren ka vi§im energijama (zbog Wl = e = 0.5), uotava se
da je minimalna energija elektrona manja od nule, tj. javlja se lokalizovano stanje sa energijom
ispod energetske zone masivnog kristala.

Uslove za pojavu lokalizovanih stanja'® nalazimo iz jednagine (3.18) uvritavajuéi wmin < 0, pri
Cemusu: 90 < =2iPp = (=1)"(n+1) iliwmey > 0,82 0>2iP, =n+1,asve touz k, = ky=0
u oba slué¢aja.

(2+ B 1+ w)z) [Nz (2+ e (1+ w)2) +2(1 + w)2J <0;  Wnin <0, (3.37)

W W
A A A —-2W
(2 o = (1+ w)z) [N, (2 - e (1+ w)z) +2(1+ w)z] S0 D S St
Redavanjem jednacina se dobijaju uslovi:

A n |
WE <(14+w)*-2; Win <0, (3.38)
A A —-2W
e > 2 l4+w)?;  wna> —F § (3.39)

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

A oy
W8 \
Y ] :
E 0.3 0.4 S -
3 (1) 035w
? 0.2 Y] E X
! E w

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

'®Ova stanja razmatrali smo za slutaj simetri¢nog filma: € = €2 = ¢ i wy = w2 = w.
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U Zelji da ispitamo zavisnost energije lokalizovanili stanja elektrona od debljine filina, analizi-

rali smo ponadanje veli¢ine redukovanih energija (4€) od N, u karakteristi¢nom slu¢aju, odnosno
A

za: —€) = —€3 = 0.5 i w; = wy = 0.6, 3to je prikazano u tabeli 3.4 (treba imati u vidu da su

174 W
energije u intervalu 4&; + 4€n, —; unutar balkovske zone, pa nisu unete u tabelu).

LOKALIZOVANA STANJA
Broj slojeva Redukovane energije
N, +1 46, |46 +4En,_1 | 4En, | 4En, 4
3 -0.0265 4.5265
4 -0.0171 4.3694
5 -0.0126 4.2962
6 -0.0100 4.0179 4.2552
7 -0.0083 4.0894 4.2399
8 -0.0071 4.1269 4.2136
9 -0.0062 4.1479 4.2027
10 -0.0055 4.1602 4.1953
11 -0.0050 4.1675 4.1903
12 -0.0046 4.1721 .4.1862
13 -0.0042 4.1749 4.1846
14 -0.0039 4.1767 4.1831
15 -0.0036 4.1779 4.1821
16 -0.0034 4.1786 4.1814
17 -0.0032 4.1791 4.1809
18 -0.0030 4.1794 4.1806
19 -0.0028 4.1796 4.1804
20 -0.0027 4.17978 4.1803
21 -0.0026 4.17987 4.1802
22 -0.0025 4.17993 | 4.18015
23 -0.0024 4.17997 4.1800

Tabela 3.4: Zavisnost energije lokalizovanih stanja od N,

Analizom podataka iz tabele 3.4 vidi se da sa poveéanjem debljine filma energije lokalizovanih
elektronskih stanja teze granicama energetske zone idealnog kristala, §to Jje i graficki prikazano
(u graniénom sluaju N, — o) na slici 3.7a (donja lokalizovana stanja) i 3.7b (goruja).

Zavisnost energije lokalizovanih stanja od debljine filma, kao i energije tih stanja mogu se
naci koridéenjem hiperboli¢nog oblika Cebisevljevili polinoma:

sinh(n + 1)p
Punlo) = *sguhn ) ;  ©0=2coshn.
Zamenom u jednalinu (3.18), primenom teoreme adicije i stavljajuéi limy, o, tanh N7 = 1,
dobija se jednatina za gy, koja ne zavisi od debljine filma N,:

2

A . : A ’
[Qtoc ~“wET (1 4+ w)? cosh 11] + 2(1+w)?siuhy [Qtoc “ e~ (14 w)? coshr;] +

+ (1+4w)'sinh?yn=0.
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84/5 A 81 A
5 10 15 20 Nl

4.5 >
44| -0.005 h
43 - -0.010
4.2 ":;;:.. ........ -0.015
4.1 ; -0.020

s 10 15 20 4] 0025

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

Red jednagine moze biti smanjen, na taj na¢in dobijamo koren jednafine za pio. u sledeéem
obliku:

SV~ (1 +w) =0, (3.40)

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

Zbog €injenice da energije lokalizovanih stanja, poveéanjem debljine filma, stapaju u jednu
vrednost, ova analiza moze takodje biti primenjena i na model polubeskona&nog kristala. U
tom sluaju lokalizovana elektronska stanja mogu da se pojave na perturbovanim povrdinama
sistema.

Formalno, uslovi za pojavu lokalizovanih stanja mogu se dobiti stavljanjem €; = ¢ , w; = w
(za perturbovanu povrdinu) i €2 = 0, wy = 0 (za drugu, neperturbovanu povriinu koja lezi u
beskonac¢nosti - N, — 00). Determinanta sistema je tada:

A
w(w + 2)9120c - WE [(1 b o w)2 = 2] Qloc — (

A A
Dn,+1(0) = 0(o - WE)PN;—I — (1 +w)*0o+0- T Pn,—2+ (L +w)?Py,_3=0 (3.41)

Stavljajuéi iste uslove kao i za slu€aj filma: wmin < 02za 9 < =21 P, = (=1)"(n+1) ili wymez > 0
za>2iP,=n+1, kaoik; =k, =0 (u oba slu¢aja) dobija se:

W€< N +1(1+w)2—2; Wmin <0, (3.42)
z

A .Nz 2‘ A-ZW

WE > 2 - Nz + 1(1 +‘U’) ) wmnz > T 3 (3.43)

Stavljajuéi N, — oo ovi uslovi se poklapaju sa uslovima (3.38) i (3.39) za simetriéno perturbovan
tanki film. Dakle, film dovoljne debljine (veé za N, > 20) se ponasa kao polubeskonaéni kristal,
odnosno granice filma ne uti¢u jedna na drugu zbog velike debljine filma.



3.1 Spektri i stanja elektrona 43

Minimalna vrednost energije nosilaca naelektrisanja u tankom flmu Jje razlicita od nule.
Veli¢ina ovog (donjeg) energetskog gepa zavisi kako od granicnih energetskih parametara (e, /25
wy/3), tako i od debljine filma (Nz) sa &ijim poveéanjem vrlo brzo postaje is€ezavajuée mala
(slika 3.8, u svimn sluéajevima uzeto je: €5 = wy = 0).

Eni t

0.20

(1) % E=w=-050
2) &E=w=-025
(3) % E=w,=+0.00
& E=w=+025
L. E=w,=+0.50

0.15

0.10

0.05

>

5
0 ) 10 1 20 ]Vz+1

Slika 3.8: Zavisnost minimalue energije od debljine filma

Sa ove slike je jasna tendencija i odluujuéa zavisnost opadanja velidine gepa (pa i Ty,)
sa poveanjemn debljine filma. Uticaj perturbacija graniénih energetskih parametara (Ayn,,
W\ /n,) promenom ¢, /2 1w /5 je ipak minoran jer treba uzeti u obzir da su &ak i nano-strukture
tesko prakti¢no izvodljive sa manje od 5 atomskih ravni, gde bi ovaj uticaj imao znaéajne
reperkusije.

3.1.2  Kristalna film-struktura sa dve podresetke

Na osnovu prethodnog modela filma, formiran je model kristalne film-strukture sa pod-
reSetkomn - tipa NaCl. Sliéniin postupkom izratunavanja kao za odgovarajuéu beskonaénu
kristalnu strukturu, ali uz primenu odgovarajuéih transformacija iz prethodnog poglavlja, dobi-
Jen je zakon disperzije elektrona u filinu sa podredetkom (87,88].

Model perturbovanog filma sa podredetkom

Kao i u prethodnom slucaju, narudavanje translacione simetrije, kod ovog modela, duz
Jednog privilegovanog pravca se uvodi preko indeksa n,, koji moze poprimati vrednosti n, =
0,1,2, ... N, gde N, € [2,20]. Dimenzije filma su takve da Je on u XY ravnima beskonagan,
a u z pravcima ima konaénu debljinu (L). Dakle, i ovaj film poseduje dve beskonaéne graniéne
povrsi paralelne XY ravuimaitoza: z=0iz= [, (slika 3.9).

Na ovoj slici je dematski prikazan model kristalne film-strukture sa podreSetkorn. Veli¢ina A¢
predstavlja energiju elektrona lokalizovanog na évoru vrste a - beli krugovi, dok je A’ energija
elektrona na &voru vrste b - crni krugovi. Perturbacija filma uvodi se preko sledeéih parametara:
egﬁ\,‘ - opisuju relativnu promenu energije elektrona (A%/Y) lokalizovanih na &voru 7i (nz; =0,N,)

1 parametara w(‘)‘ﬁv, koji opisuju perturbaciju elektronskog transfera W izmedju susednih évorova
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Z A
L A (146y) A (1+6y) o
W(1+M}:z)b | w(igt) i
A Y, =N,
Z: A"%IA" Z n,=N,-2
b a n,=N,-3
AaL A n,=3
W Ab AC W .
WA & W n,=1
W(1+w) W(14+w g
0 A(1+€8)  AY(1+€2) [y

Slika 3.9: Presek modela kristalne film-strukture tipa NaCl

koji se nalaze u povrsinskim slojevima, na granici. Prema tome se mo7e napisati:

Wn,,n,—l = Wza/b = WZ(l + wg./b(s'l],/:; e w%:‘s%:,"z) 4

Wn:,nl+l = Wza/b = WZ(I + wg/bégy/nl',! ¥ u’%‘ad?v/'b_l 'n‘) ' (3.44)
AP = AL+ eg 6t et ).

U skladu sa gore navedenim hamiltonijan posmatrane strukture je oblika:

N,
i + a/b
H = Z Zam,mym, [Az/ Amemym, —

mzmy m,
- W:/b (am;+l,mym. a am,—l,m,,m,) = I’V;/b (amzm,,-i-l,m. it am,mv—l,m,) =
- W, (1+ug’s)e, + w%fd%'“’n‘) R (3.45)

- W, (14w’ L7 Y P —

Jednaéine kretanja

Postupak izra¢unavanja je analogan postupku za odgovarajuéu balk strukturu, naravno uz
primenu grani¢nih uslova (3.44). Zbog ogranicenosti sistema, kao i kod prethodnog modela filma,
moguce je uvesti samo delimiénu prostornu Furije transformaciju (duz z i y pravaca), nakon koje
se dobijaju dva sistema jednaina za 2(N, + 1) Grinovih funkeija. Prvi set Grinovih funkcija:
(G§, G, G3, ..., G&,_;, GY%.) odgovara nizu atoma (dus z-pravca) kada on pocinje sa atomom
vrste a u prvom XY-sloju (n, = 0), dok u drugom setu: (G}, G¢, GY, ..., G, -1, G%.) prvi

sloj potinje atomom vrste b. Pored toga vaii i Gﬁ{b =0zan,>N,in, <0.
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Prvi set jednagina ina sledeéi oblik:

fudGa N.—1; BN -

flu)GN e =

ih
E S;m, + Aa(l F ES)GS;m, - W (1 + wO)Gl 1/ P
2(W; cos agk, + W, cos ayky)GY..,..

th
6b.’"z AbGl me — Wz(1+ )G, i Wng;mg -

2(Wz Cosag;"- + 4% Cosayk ) L, s

* * *
ih
'L,_dgj;nt, i Aang.m - W (ng—l;m, + ng+l;m,) -
2(W cos azk; + Wy cosa, y)GQJ iy § (3.46)

ﬂ52j+l;m, +A? G?j+l;m. - Wa(Gjm, + G2j2m,) —

2(W; cos azk, + Wy cos ayky)G3i i 1m,

. * * *

s bt + 8°G, 1y, ~ WaGe g~ Wall 4+ 0y )Gl —
2(Wy cos azks + W, cos uyky)Gﬁ,'_l;m‘ ,

o e + AL+ 3 )Chy . — WaL 4wl ) 0 Lo, —
2(Wy cos azk, + Wy, cos ayky)GN, i, »

odnosuo predstavljen u opitem obliku:

hngj;

hwGQJ“

ih
me = 50%im, + AL+ €868, )G, — W2GS;_1im, —
— W (1 +UI86811 +'wll’v ?V.—l nl)ng+l;m, =
- 2(Wicosazk, + Wy cosay y)GQJ T
(3.47)

ih g, b b
= 52]+1,n;, 5 8 (1 +EN J 2Tz )sz—Hm, -

U
- W (1 + wg‘sl e T wN. JN, n,)GQj;m, - WZng+2;m, -
2(Wy cos azky + W, cosa, ky)G3ji1im, ;
J =012 .., N/2.

Prvi i drugi set jednaéina su medjusobno ekvivalentni ukoliko se uvede smena a > b. Na taj
nacin opsti oblik drugog seta je:

th ,
f"“’ng;mx = B 523 ime T A (1+ 50‘50 n,)C"zJ iy

N WGZj Limy, _W(l+w850n +wN 5b;—l m)G2J+lrm -
= 2G3j,, Wy cosazk, + W, y cos ayky) ,
(3.48)
ih a a a ra a
= o 2d+lim, +A%(1 +5N,5N,,n.)G2j+1;m. =
= Wa(l+widt,, +wh, o8, 1. )G, — WiGhiynm, —
= 2G';,J+1 im, (Wa cosazks + Wy cosayk,) .
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Zbog konciznijeg zapisa uvode se sledeée oznake:

hw  A® Wy cosazky + W, cosa,k
e e A=l -9 y yly . '
0 W, W, R W, : (3.49)
ap iR Sim, -
M T o W, As’
tako da sada prvi set jednagina dobija sledeéu formu (uopsteni oblik):
Aa
ng—l;m, * (Q - Wegég,n;) ng;mx +
z
+ (1 + wgag,n, oy w?\f, 6?\'.—1,71,) ng+l;m, o Rng;m, = gj;m, )
&b b b 4 Aty b ”
1+ wotsl,nz + wN,‘s z Mz 2j5;m, + o+ 7% 1 X XeN,(s 23Nz G2j+l;m, + (3‘)0)
z
+ng+2;m, +R ng—f-l;m, = ’ng+l;m, )
a drugi set je:
At b 5b b
Goi—tym, + [9 + W, (1 -X~ XEO‘SO.":)] G2jm, +
b cb b
#* (1 ¥ wo‘so,ng i w?v, JNz—l,n.) ng+l;m, + Rng;m: = ”ng;mz ’
Aa
(1 % w(b)é.?,n, + w‘flV, g’.,n,) ng;m, + (Q = WZE?\T,(S?\G,M) ng+l;m, + (351)
b
+G2j+2;mz + I ng'f'l;mz = gj"f'l;mz N

U cilju reSavanja osnovnog zadatka ovog rada - odredjivanje energije elektrona, potrebuo je
naéi polove Grinovih funkcija, ¢iji realni delovi predstavljaju energije elementarnih ekscitacija
sistema. Nalazenje elektronskih energija se, kao i u sluéaju odgovarajuéeg idelanog kristala,
svodi na uslov D = 0. Determinanta (D) sistema jednagina (3.50) i (3.51) moze se izraziti u
konciznoj formi: )

p=|D'Nn RN, 41 (3.52)
R+t D, 2(N:+1)

pri ¢emu je: 'fZN,H =R- fN,+1, dok fN,+1 predstavlja jediniénu matricu, a:

g_g,—:eg 1+ w 0 0 0
1+ wg Q+VAV:([—X) 1 0 0 0
0 1 0o ... 0 0 0
D'y, 4 =
0 0 0 e+ f-(1-x) l 0
0 0 0 ' 1 0 L+ wh,
b ac b
0 0 [ S 0 Trwy, e+ gr(l-x-xey,) |y 4
o+ BE0-x-xeb) t4uwh 0 o0 0
1+ wd 0 1 0 0 0
0 1 e+ H-(1-x) 0 0 0
D2y, 41 = :
0 0 0 1 0
0 0 0 I o+ f-(1-x) L+ wg,
Aﬂ
0 0 0 0 L+ wy, €= Wit [N, 41
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Na osnovu upro$éenog modela, parametri na graniénim povriinama i u graniénim slojevima
treba da budu medjusobno priblizno isti, tj.

= bz ; P! . - g ~oapd = g ~ad =
€ =E=c0; ey, =€y =en, ; wh R wy = wp ; wy, T wy = wy, .
Preuredjivanjem sistema Jednaina za nepoznate Grinove funkcije, prvo ée biti navedene jed-
natine za G° funkcije, a zatim za G® funkcije. Vrste i kolone u determinanti sistema ée tada
zaweniti svoja mesta, pa se dobija:

p—|Artt Crpi (3.53)
CN:+1 BN;+I Q(N‘+1)
gde su:
g—“%-eo 0 0 0 0 0
0 o 0 0 0 0
0 0 p 00 0
A =
0 00 e 0 0
0 0 0 0 o 0
0 0 0 0 0 o—yen, |y .,
e+ (1 - x - xeo) 0 0 ... 0 0 0
0 g+ﬁl_(1—x) 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0
BN.+1= : . :
0 0 0 ... o 0 0
0 0 0 0 g+;$7(1—x) 0
0 0 0 0 i e+ -(1 - x - xen,) Not1
R 14+wy 0 0 0 0
14wy R 1 0 0 0
0 1 IR 0 0 0
éN,+1=
0 0 0 R 1 0
0 0 0 1 R 1+ wy,
0 0 0 0 1+wy, R

N:+1
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Zakon disperzije

U opdtem sluaju uslov D = 0 nije analiti¢ki rediv pa se mora pribeé¢i metodama numericke
analize!”.

Numeri¢kim izratunavanjem analiziran je uticaj perturbacionih parametara i deblijne (broj
slojeva) filma na energetski spektar i stanja elektrona. Pri tome su razmatrane razlicite vrednosti
perturbacionih energetskih parametara €g/N, 1 wo/n, 7a filmove raznih debljina N, € [3, 13] sa
x = 0.5 (A = 0.5A,), pri éemu je uzeto A, = 6W i W, = Wy=W,=W.

Najpre ¢e biti razmatran uticaj prisustva granica film struktura na energetski spektar. Pos-
matra se neperturbovan film (eq/n, = wo/n, = 0).

Analiza pokazuje da se, kao i u sludaju kristalnog filma sa primitivnom kubnom redetkom,
Javlja kona¢an broj moguéih frekvencija, tj. energetski spektar elektrona Jje diskretan. Kao i kod
odgovarajue beskonacne kristalne strukture, ceo spektar se cepa na dve dozvoljene energetske
zone razdvojene zabranjenom zonom, pa je ukupan broj diskretnih stanja 2(N, + 1). Sirine
dozvoljenih energetskih zona su uze u odnosu na odgovarajuéi masivan uzorak, odnosno u spektru
se pojavljuju energetski gepovi (dva donja i dva gornja). To nas dovodi do zakljucka da je
egzistencija energetskih gepova iskljuéiva posledica ograni¢enosti film-struktura.

Posto energetski gepovi i dirina zabranjene zone imaju znatan uticaj na fizicke osobine pos-
matranog sistema [18,24,92], ovde ¢e biti posebno analizirani. U tabeli 3.5 data Jje ova zavisnost.
Prikazane su redom najniZa i najvisa redukovana energija donje dozvoljene energetske zone (R
i €M) i najniza i najviga redukovana energija gornje zone (£ i 6';”), kao i §irina zabranjene
zone (€r), pri ¢emu je £ = hw/W.

[ N.+1] &F (e [& [ & [ ér ]
112 | 1.51 | 7.49 | 10.12 | 5.08
-1.31 | 1.69 | 7.31 | 10.31 | 5.62
143 | 1.78 | 7.22 | 10.43 | 5.44
-1.49 | 1.84 | 7.16 | 10.49 | 5.32
-1.54 [ 1.88 | 7.12 | 10.54 | 5.24
-1.57 | 1.90 | 7.10 | 1057 | 5.20
-1.59 | 1.92 | 7.08 | 1059 | 5.16
10 | -1.61 | 1.93 | 7.07 | 10.61 | 5.14
0o | -1.68 | 2.00 | 7.00 | 10.68 | 5.00

DO 00| | | U] |

Tabela 3.5: Karakteristi¢ne energije u filmu sa dve podresetke

Koris¢enjem podataka iz tabele 3.5, kao i podataka iz izraza (2.64) i (2.65) na slici 3.10 je
predstavljena zavisnost veli¢ine energetskih gepova i irine zabranjene zone od debljine posmat-
ranog filma.

Uotava se, kao i kod filma sa primitivnom kubnom regetkom, opadanje vrednosti donjeg i
gornjeg energetskog gepa, pri poveéanju debljine filma. Povecanjem debljine filma poveéavaju
se Sirine dozvoljenih energetskih zona, dok se §irina zabranjene energetske zone smanjuje.

Rezultati numerickih analiza za perturbovan film prikazani su tabelarno i graficki.

Kao i kod filma sa primitivnom kubnom redetkom, elektronski energetski spektar zavisi od
perturbacionih parametara. Poveéanjem energije elektrona lokalizovnih na povrdinskim sloje-
vima - ceo spektar se pomera ka vidim energijama, dok se povecanjem energije elektronskog
transfera izmedju povidinskih slojeva - ceo spektar §iri. Na taj na¢in, neka od elektronskih

'"U ovom slucaju ¢ak i za slu€aj neperturbovanog filma nije moguée dobiti analiticka reSenja.
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Slika 3.10: Zavisnost energetskih gepova i §irine zabranjene zone od debljine filma

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

Kao primer za to, za date vrednosti parametara: wy = 0.6 , wy, = —0.6, g¢g = 0.5 1i
en, = —0.5 (kao i za x = 0.5, i kz = k, = 0, A® = 6W,), pojavljuju se &etiri lokalizovana
stanja (dva u zabranjenoj zoni (&, i £3), jedno ispod najnize balkovske energije (€;) i jedno iznad
najvise balkovske energije (£4)). U tabeli 3.7 je prikazana zavisnost ovih stanja od debljine filma.

Zabranjena zona je u ovom sluaju uza od balkovske. Pojava lokalizovanih stanja i stanja
u zabranjenoj zoni prikazana je na slici 3.11, za sledeée vrednosti perturbacionih parametara:
€0 =05, en, ==05, wg =04, wy, = —0.6.

Za odredjene vrednosti parametara, na pr. wyp = wy, = 1 i gy = en, = 0.5, istovremeno
mogu da se jave dva (gornja) lokalizovana stanja, oba iznad najvige balkovske granice, ili pak
dva (donja) lokalizovana stanja - ispod najnize balkovke granice, npr. za g9 = wy = —0.5 i EN, =
wy, = 0.5. Njihov polozaj takodje zavisi od debljine filma. Za veée vrednosti debljine filina,
ta dva stanja se stapaju u jedno, §to je i pokazano na slici 3.12. za slucaj gornjil 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 e se sa poveéanjem debljine filma ponaati na
isti nagin (povecanjem broja slojeva stapaju se u jedno stanje). To je za slu¢aj pojave gornjih
lokalizovanih stanja i shodno s tim pojave stanja u zabranjenoj zoni (blize donjoj balkovskoj
zoni) prikazano na slici 3.13 (wp = wy, =11 gy = ey, = 0.5). Isto vai i za donja lokalizovana
i njima odgovarajuéa stanja u zabranjenoj zoni. S druge strane, iz tabele 3.7 se uotava da,
ukoliko postoji samo po jedno gornje i/ili donje lokalizovano stanje sa odgovarajuéim stanjima u
zabranjenoj zoni, povecanjem debljine filma energije tih stanja se udaljavaju od karakteristi¢nih
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balkovskili energija, tezeci jednoj konstantnoj vrednosti. Na taj naéin, irina zabranjene zone u
filnu poprima jednu odredjenu vreduost veé pri N; > 5.

{ Spektri elektrona u (petoslojuom N, = 4) filmu I
Grani¢ni parametri Redukovane energije
3 wy €2 w2 & &2 Es &4 &s Ee &y Es £ &0

-0.60 | -1.915 | -1.242 | -0.077 | 1.312 | 2.782 | 6.254 8.559 | 9.953 | 9.953 | 11.942
-0.50 [ -0.50 || -1.963 | -1.226 | -0.056 | 1.320 | 2.782 | 6.220 7.445 | 8.576 | 9.961 11.942
-0.40 || -2.018 | -1.210 | -0.031 | 1.331 | 2.782 | 6.170 7.458 | 8.596 | 9.972 | 11.942
-0.35 || -1.424 [ -0.904 | 0.078 | 1.358 | 2.782 | 7.125 7.619 | 8.678 | 9.996 | 11.942
-0.25 | -0.25 || -1.474 | -0.921 | 0.123 | 1.379 | 2.782 7.060 | 7.627 | 8.718 | 10.016 | 11.942
-0.15 || -1.531 | -0.940 | 0.168 | 1.403 | 2.782 | 6.992 7.634 | 8.760 | 10.040 | 11.942
-0.10 || -1.379 [ -0.546 | 0.510 | 1.515 | 2.782 | 7.304 8.093 | 9.119 [ 10.159 | 11.9
0.40 | 0.00 [ 0.00 -1.408 | -0.599 | 0.536 | 1.565 | 2.782 | 7.274 | 8.04% 9.150 | 10.21T | 11.942
0.10 -1.442 |-0.649 | 0.550 | 1.618 | 2.782 | 7.241 8.003 | 9.178 | 10.268 | 11.94
0.15 -1.379 | -0.450 | 0.881 | 1.999 | 2.784 | 7.333 | 8.256 9.579 | 10.804 | 11.943
0.25 | 0.25 -1.402 | -0.495 [0.887 | 2.070 | 2.784 | 7.316 | 8.21 8 | 9.562 | 10.886 | 11.94
0.35 -1.429 1°-0.540 | 0.855 | 2.141 | 2.785 | 7.298 | 8. 109 [ 9.547 | 10.968 | 11.9
0.40 -1.388 | -0.492 | 1.006 | 2.726 | 2.827 | 7.351 | 8.314 | 9.714 11.889 [ 11.989
0.50 | 0.50 -1.409 | -0.468 | 0.986 | 2.749 | 2.867 | 7.342 | 8.986 9.696 | 11.913 | 12.038
0.60 -1.432 | -0.506 | 0.969 | 2.759 | 2.918 | 7.331 | 8.259 | 9.678 11.922 [ 12.101
-0.60 || -1.916 | -1.272 [ -0.113 | 1.300 | 2.843 | 6.254 7.421 | 8.529 | 9.939 12.013
-0.50 [ -0.50 || -1.964 | -1.256 | -0.092 | 1.309 | 2.843 | 6.219 7.432 | 8.547 | 9.948 | 12.013
-0.40 || -2.018 | -1.241 | -0.066 | 1.320 | 2.843 | 6.179 7.444 | 8.567 | 9.959 12.013
-0.35 || -1.439 | -0.926 | 0.048 | 1.348 | 2.843 | 7.123 7.604 | 8.652 | 9.984 12.013
-0.25 | -0.25 || -1.486 | -0.950 | 0.093 | 1.370 | 2.843 7.058 | 7.611 | 8:692 | 10.005 | 12.014
-0.15 || -1.541 [ -0.971 | 0.138 | 1.395 | 2.843 | 6.991 7.617 | 8.743 | 10.029 | 12.014
-0.10 || -1.399 | -0.577 | 0.490 | 1.510 | 2.844 | 7.296 8.072 | 9,100 | 10.152 | 12.014
0.50 | 0.50 [ 0.00 [ 0.00 -1.427 | -0.632 | 0.514 | 1.560 | 2.844 | 7.268 | 8.024 9.130 | 10.200 | 12.014
0.10 -1.458 | -0.683 | 0.536 | 1.614 | 2.844 | 7.235 | 7.981 9.156 | 10.260 | 12.014
0.15 -1.400 | -0.485 | 0.861 1.999 | 2.845 | 7.324 | 8.230 | 9.560 | 10.800 | 12.015
0.25 | 0.25 -1.422 | -0.532 | 0.846 [ 2.070 | 2.845 | 7.308 | 8.193 | 9.542 10.880 | 12.015
0.35 -1.447 | -0.577 | 0.833 | 2.141 | 2.846 | 7.290 | 8.155 9.526 | 10.97 [ 12.020
0.40 -1.409 | -0.467 | 0.987 | 2.749 | 2.867 | 7.432 | 8.287 9.696 [ 11.910 | 12.037
0.50 | 0.50 -1.428 | -0.506 | 0.967 [ 2.789 | 2.889 | 7.332 | 8.260 9.667 | 11.960 | 12.063
0.60 -1.450 | -0.545 | 0.948 | 2811 | 2.928 | 7.322 | 8.232 9.659 | 11.980 | 12.112
-0.60 || -1.916 | -1.305 | -0.149 | 1.289 | 2.905 | 6.254 7.407 | 8.501 | 9.927 [ 12.087
-0.50 | -0.50 |["-1.964 [ -1.290 | -0.127 | 1.299 | 2.905 6.219 | 7.417 | 8518 | 9.936 | 12.087
-0.40 || -2.019 | -1.276 | -0.101 | 1.310 | 2.905 | 6.179 7.429 | 8.539 | 9.947 [ 12.087
-0.35 || -1.457 [-0.949 | 0.018 | 1.339 | 2.905 | 7.120 7.588 | 8.625 | 9.973 | 12.087
-0.25 | -0.25 [| -1.501 [ -0.978 | 0.064 | 1.361 | 2.905 | 7.057 7.594 | 8.666 | 9.994 12.087
-0.15 || -1.552 | -1.002 | 0.109 | 1.387 | 2.905 | 6.999 7.599 | 8.708 | 10.019 | 12.087
-0.10 [ -1.4237]-0.609 | 0.471 [ 1.505 | 2.905 7.288 | 8.050 | 9.082 | 10.145 | 12.08
0.60 [ 0.00 | 0.00 -1.448 | -0.665 | 0.494 | 1.555 | 2.905 | 7.961 8.002 [ 9.110 | 10.198 | 12.087
0.10 -1477 [ -0.717 | 0.514 | 1.610 | 2.905 | 7.229 | 7.957 9.135 | 10.257 | 12.087
0.15 -1.424 | -0.522 | 0.843 [ 1.998 | 2.906 | 7.134 | 8.204 | 9.541 10.802 | 12.088
0.25 | 0.25 -1.444 | -0.569 | 0.827 | 2.069 | 2.906 | 7.299 | 8.166 9.523 | 10.884 | 12.088
0.35 -1.467 | -0.615 | 0.813 | 2.141 | 2.906 | 7.282 | 8.198 9.506 | 10.967 | 12.088
0.40 -1.432 | -0.506 | 0.969 [ 2759 [ 2.918 | 7.331 | 8.259 9.678 | 11.922 | 12.101
0.50 | 0.50 -1.450 | -0.545 | 0.948 | 2.811 | 2.928 | 7.322 | 8.232 9.658 | 11.982 | 12112
0.60 -1.471 | -0.585 | 0.929 | 2.851 | 2.949 | 7.313 | 8.205 9.640 | 12.029 | 12.139

Tabela 3.6: Zavisnost energije elektrona od grani¢uih parametara

Sirina zabranjene energetske zone zavisi od vrednosti perturbacionih energetskih parame-
tara. PoveCanjem energije elektronskog transfera u povrainskim slojevima (parametri wy /N;)
Sirina zabranjenog energetske zone se smanjuje. Ukoliko energija elektrona lokalizovanih na
povrsinskom slojevima (duz z pravca) nije perturbovana: €y/N, = 0, onda je 8irina zabranje-
nog energetskog gepa maksimalna (pri fiksnoj vrednosti elektronskog transfera). Ta zavisnost
prikazana je na slici slici 3.14 (eoyn, =€ i wyn, = w).

Ukoliko ovaj model filma posmatramo kao slabi poluprovodnik onda je primenjena jedno-
Cesti¢na aproksimacija opravdana (primnena jednoCesti¢ne aproksimacije na sisteme tankih fil-
mova slabih poluprovodnika, saéinjenil od dve vrste atoma, kao 3to su GaN ili AIN je dala




3.1 Spektri i stanja elektrona

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 jednogestiéna
stanja interakcija sa transferzalnim elektromagnetnim poljem, tj. sa fizickim fotonima, dovodi
do porasta Sirine podzona i medjuzonskih prelaza. Ovaj medjuzonski prelaz je upravo uslovljen

ograni¢enodéu film-strukture.

12

10

| N:+1 & | & | & &4 |
3 -1.915 2.8544 6.2558 12.0338
4 -1.916 2.900 6.255 12.082
5 -1.9165 2.9046 6.2542 12.0867
6 -1.9166 2.9051 6.2541 12.0872
7 -1.9167 2.9051 6.2514 12.0872
8 -1.9167 2.9051 6.2514 12.0872
9 -1.9167 2.9051 6.2514 12.0872
10 -1.9167 2.9051 6.2514 12.0872
11 -1.9167 2.9051 6.2514 12.0872
12 -1.9167 2.9051 6.2514 12.0872
13 -1.9167 2.9051 6.2514 12.0872

Tabela 3.7: Zavisnost lokalizovanih stanja od debljine filma

Slika 3.11: Suzenje zabranjene zone i pojava lokalizovanih stanja
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Slika 3.12: Polozaj lokalizovanih stanja u funkciji debljine filina
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Slika 3.13: Polozaj lokalizovanih stanja i stanja u zabranjenoj zoni u funkciji debljine filma
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Slika 3.14: Zavisnost Sirine zabranjene zone od perturbacionih parametara

Formiranjem razli¢itih legura npr. GaN i GaAs ili AIN i AlAs moZe se, u principu, uticati
na veli¢inu gepa izmedju nitrida i arsenida omogucujuéi proizvodnju emitera svetlosti (na bazi
I1I-V jedinjenja) koji pokrivaju ceo spektar [103]. Na taj nacin, promenom parametara mo7e se
uticati na $irinu zabranjene zone, a samim tim i na opticke osobine tankih filmova [104,105].

3.2 DProstorna raspodela elektrona u tankim filmovima

U cilju analize prostorne raspodele elektrona, tj. verovatnoa nalazenja elektrona na poje-
dinim slojevima filma, potrebno je izra¢unati Grinove funkcije, a preko njih spektralne tezine
pojedinih energetskih stanja elektrona. Polazi se od sistema jedna&ina (3.17) za film sa primi-
tivnom kubnom resetkom i (3.50) i (3.51) za filin sa sloZzenom resetkom, koje je sada najpogodnije
predstaviti u matri¢nom obliku:

DG=K, (3.54)

gde su: D matrica koja dogovara determinanti (3.19) reda N, + 1 - za film sa primitivnom
reSetkom, i determinanti (3.53) za film sa podresetkom koja je u ovom slu¢aju reda 2(N, + 1),
dok su G i K vektori Grinovih funkcija i Kronekerovih delti [72,105]):

/ GO.m. \ / 50,m. \
1,m, 1,m,
- ~ ih
g = 5 3 K =
' . 27z | S,
\ GN: Nz ) \ (sNz P J



54 3 ELEKTRONI U TANKIM FILMOVIMA

Dejstvom inverzne matrice D~' dobijamo:
g =D& (3.55)

Kako se inverzna matrica moze izraziti preko adjungovane, &iji su &lanovi D;y. kofaktori elemenata
d;); direktne matrice [106], moze se pisati:

1 1 ih
Gn;,m, - B ZDn“qKq,m‘ = 52—-7"W2 ZD"‘,qé Jng - (3.56)
q q

Kronekerova ¢ skida sumu i pri tome izjednaéuje indekse ¢ i m,. Za Grinovu funkciju se tako
dobija: .
G = th. Dy, .
nEE T W D
Kofaktori Dy, ;,, se izrafunavaju na osnovu poznavanja odgovarajuéih determinanti D datih
izrazima (3.19) i (3.53). Kako su za ravnotezene procese bitne samo dijagonalne Grinove funkcije
Grn,;n,» izratunavanje kofaktora D,,, ,m, S€ znatno pojednostavljuje.

(3.57)

3.2.1 Film sa primitivnom kubnom resetkom

U ovom sluéaju kofaktori se izrazavaju preko proizvoda dve pomo¢éne determinante:

Dn,,m, = Bn,BN,-n, N (358)
gde su:
A
Q—fo I+w, 0 -+ 0 0 O
14w 0 I -~ 0 00
0 1 e -+ 0 0 0
B, (e) = , . e T a w (3.59)
0 0 0 e 1
0 0 0 1 p 1
0 0 0 01 p -
o 1 0 0 0 0
1 p 1 0 0 0
01 p 0 0 0
By,-n, (@)= - - - - - - (3.60)
000 --- »p 1 0
000 --- 1 0 1+ wy
A
00 -~ 01 . -
+wy p W62 o

s tim da je By = By,_n, = 1.
U slu¢aju idealnog (neperturbovanog) filma, pomoéne determinante By, i B, -y, se svode
na Cebidevljeve polinome P, i PN, -n, - Tada je Grinova funkcija idealnog filma [105]:

iﬁ: Pn‘ PN‘—"‘
27 W PN,-H ’

(3.61)

Gn,;n, =
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U opitem sluaju, vrednost pomoénih determinanti se moze naéi numericki, dok su Grinove
funkcije perturbovanog filma [72):

a B ih B,,!BN‘..,“
NziMy — 27 W DN,-]-[

(3.62)

multipolne, jer se u imeniocu nalazi polinom Dy, ;1 reda N, + 1 . Stoga se mora pribeéi fakto-
rizaciji na proste polove [21,72,102]:

G = 1 3 na(02) (3.63)
Ngin: 2r W = 0 — 0y ’ h

Spektralne tezine gn,.q, (0u) su date izrazom:

Bu, v B e=n, \Cv
g el D0 0] (3.64)

@DN,M (0)lg=e(")

dok je za idealni (neperturbovan) film:

gnz;nl — 7)(711: (£)|I)7’Avg—ﬂ; (gl’) ) ¢ (3_65)

@PI\Q-H (@) o=o(v)

Spektralne tezine Grinovih funkeija predstavljaju kvadrat modnla talasne funkeije elektrona
[34,35] i omoguéuju odredjivanje prostorne d istribucije, odnosno verovatnose nalazenja elektrona
po slojevima kristalnog filma. Time je dat jasan kriterijum za razlikovanje kolektivnih, za-
preminskih (balk) eksitacija (koje su opisane stojeéim talasima i imaju priblizno istu verovatnocu
nalazenja duz celog preseka filma) od lokalizovanih, povriinskih!8, ekscitacija (Zije spektralne
tezine pokazuju odtar maksimum na povriinskom perturbovanom sloju i naglo opadaju ka unn-
trasnjosti filma). Uobitajena periodi¢na zavisnost u obliku raviog talasa e*™ za zapreminska
stanja, postaje opadajuéa eksponencijalna zavisnost a=*" za lokalizovana stanja, gde je osnovni
uslov £ > 0 [107]. Kao 3to je napred receno, uslov da talasni vektor x poprimi imaginarne
vrednosti K = —ik, svodi se na uslov lo] > 2 [92], koji ukazuje na to da se energije lokalizovanih
stanja nalaze van kontinualne zone balkovskil elnktronskih energija.

U idealnom filmu egzistiraju samo zapreminska cksitonska stanja. Verovatnoée nalazenja se
mogu naéi analiticki. Koridéenjem pravila za izvod determinante [106], dobija se:

N1 Ne+1 . . . .
d - — sinif, sin(N, 4 2 — 7)¢,
[(TPN.-n-n(o)] = Y Pici(e)Prasr-ilon) = ¥ & (3 )& ,  (3.66)
4 0=0v i=1 et sin“¢§,
a spektralne tezine postaju:
sin(n, -+ 1)€, sin(N, —n, + 1)¢,
Inein, (00) = N(,-:l = ot < : (3.67)
Z siniy, sin(N; + 2 — )¢,
i=1

'"L‘“,giv.st,enciju povrSinskih stanja prvi je demonstrirao Tani 1932, [18]. Na primeru polubeskonagnog kristala,
on je pokazao da prisustvo povriine moze dovesti do pojave diskretnih energetskih nivoa koji leze van kontinu-
alne zone dozvoljenih elektronskih energija masivnog kristala. Ovim nivoima energije odgovaraju kompleksne
vrednosti kvaziimpulsa, tako da su talasne funkcije monotono (ili oscilatorno) priguSene unutar kristala. To znagi
da su elektroni sa ovim energijama lokalizovani n Llizini povrsine kristala pa se nazivajn povrSinskim riveima
(lokalizovana stanja).
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YV

Uvodjenjem smene ¢, = N2

sledi:

sin®(n, + 1)¢,
Gn.in, = .\N,-fl s+ 1 ) (3.68)

> sin?ig,
i=1

swmna u imeniocn se moze rediti primenom poznatog razvoja u red [80):

m .
Y sy = T 008(m + Nasinme (3.69)
- 2 2sinz
te se dobija:
N:+1
- N, +2
> sinfig, = =2 e (3.70)
: 2
i=1
Verovatnoée nalazenja elektrona su tada:
S S [(n & e ] (3.71)
g"“"'—Nz+2 z N, +2] .

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 (8estoslojni).

n,
v| 0 ] 2 3 | 4
1 [/ 0. 083 10.250]0.333]0. 250 | 0. 083
2 || 0. 250 | 0. 250 | 0. 000 | 0. 250 | 0. 250
3 || 0. 333 [ 0.000 | 0. 333 | 0. 000 | 0. 333
4 || 0. 250 [ 0. 250 [ 0. 000 | 0. 250 | 0. 250
5 ][ 0. 083 [ 0.250 | 0. 333 [ 0. 250 | 0. 083

Tabela 3.8: Verovatnoée nalazenja elektrona u idealnom petoslojnom filmu

Iz tabele 3.8 se uocava da se na svakom évoru kristalnog sloja nalazi taéno Jjedan elektron,
koji moze biti u N, + 1 = 5 razli¢itih energetskih stanja, sa razli¢itim verovatnoéama nalazenja.
Za proizvoljan broj slojeva filma (N, + 1) vazi sledeéa relacija:

N:+1 N,

2. 2 Gnanalos) =Ny +1, (3.72)

v=1 n,=0

koja ukazuje na to da je zbir svih verovatnoca nalazenja elektrona jednak broju moguéih stanja.

U slu¢aju povrsinski perturbovanog filma, spektralne tezine za date elektronske energije se
mogu naci samo numeri¢kim metodama. Rezultati dobijeni za razne slucajeve!'? petoslojnog
perturbovanog filma dati su na slici 3.16a-d za simetriéno petturbovan film i slici 3.17a,b za
asimetriéno perturbovan film (pri éemn je kz =k, =0).

"*Treba napomenuti da je ovde perturbacija elektronske energije uracunata preko parametara €172, 3 ne
(A/W)ey /2, kao kod analize spektara, da bi se lak$e uotili karakteristieni rezultati
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a) b)
Slika 3.15: Spektralne tezine elektrona po slojevima idealnog filma
J g
gn"h g"x )F
0.5 0.5
04 0.4
0.3 0.3
0.2 0.2
0.1 0.1
2 n,z I 2 3 4 n'z
a) b)
gnzlr gnx /r
0.5 0.5
0.4 0.4
0.3 0.3
0.2 0.2
0.1 0.1
2 72 2 3 4 n;
c) d)

Slika 3.16: Spektralne teine elektrona po slojevima perturbovanog filina (simetricni slucaj)
a %51/2 =wyy =05 b: ;Age,/z =w /p = 0.75

c: I%"EI/‘Z =wp=-05 d: tAr-el/z = wy/y = —0.75
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Jasno se uocava da su verovatnoée nalazenja elektrona u energetskim stanjima van balkovske
encrgetske zone (|G| > 2), maksimalne na povr§inama perturbovanog filma. U slucaju simetrié-
nog filma, lokalizovano stanje se javlja jednako na obe povriine (sa verovatnoéama nalazenja
preko 40%), dok se kod asimetri¢nog filma, dato lokalizovano stanje javlja samo na jednoj
povrdini (sa verovatno¢om oko 90%). Bitno je naglasiti da se tada, osimn lokalizovanog elektron-
skog stanja, balkovska stanja na povr§inama skoro i ne pojavljuju.

NalaZenje spektralnih teZina omoguéava izra¢unavanje gustine elektronskih stanja (koja ima
lokalni karakter), a pomocéu nje i Fermijeve energije [72]. Ispitivanjem ovih veli¢ina u kristalnim
fihnovima (72,79,83] uocena je bitna razlika u odnosu na masivne uzorke. Ove veliine zavise
kako od grani¢nil parametara, tako i od debljine filna.

\g n, A g"z A
1.0 1.0
0.8 0.8
0.6 0.6
0.4 0.4
0.2 0.2
I 2 3 & ] 1 2 3 "
a) b)

Slika 3.17: Spektralne teZine elektrona po slojevima perturbovanog filma (asimetriéni slucaj)

A A
a: WEI =w; = 0.5; WEQ =wy = —0.5 b: Wel =w; = 0.75; W&'g =wy = —0.75

3.2.2 Film-struktura sa dve podresetke

U slu¢aju filn-strukture sa sloZzenom kristalnom redetkomn, sli¢nim postupkom kao u prethod-
nom slucaju, faktorizacijom na proste polove se dobija:

2(Ne-+1)

ih !]n n (Qu)
bl S NI e
W X o (3.13)

Gn.;n. =

Na taj nacin, spektralne tezine gn,.n,(0v) se izrazavaju kao:
Dn, N (Qu)

d
g (le=et)

Inein: =

(3.74)

i zadovoljavaju sledec¢a pravila sumiranja:

N, _ Nat1 .
X ) Gunle)=1; > Y. dhnle)=1.
n:=0j¢e{a,b} v=1 je{ab)

Spektralne tezine su u ovom slu¢aju izracunate numerickim putem za filmove razlicitih
debljina N; + 1 € {3,4,5} i razne vrednosti perturbacionih parametara. Pri tome je uzeto
ky =k, =0, A, =6W; i x = 0.5, kao i x = 0.75 za slucaj neperturbovanog filma. Rezultati
analiza prikazani su graficki (s1.3.18-21).
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Slika 3.18: Spektralne tezine elektrona po slojevia idealnog filina sa sloZenom refetkom

(x =0.5)
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Slika 3.19:

Spektralne tezine elektrona po slojevima idealnog filima sa slozenom redetkom
(x = 0.75)
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Slika 3.20: Spektralne teZine elektrona po slojevima perturbovanog filma sa slofenom regetkom
a): eyn, =—0.5; wyn, =0.5
| =4

b)I EO/N, = 0.0 ) 'll)()//\" =0.5
C)I Eo/N, = 0.5 3 Wo/N, = 0.5
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b)

Slika 3.21: Spektralne tezine elektrona po slojevima perturbovanog filma sa slozenom resetkom
a): gqn, =0.5; won, =—0.5

b)l €o/N, = 0.5 N Wo/N, = 0.0
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Analizom prostorne raspodele elektrona takodje se vidi da broj dozvoljenih stanja raste sa
pove¢anjem broja slojeva, odnosno da je taj broj jednak 2(N, + 1). Pri tome oblik funkcije
prostorne raspodele ostaje ofuvan za parne N;, s jedne strane i neparne N, s druge strane.
Pored toga, sa prikazanih grafika, uo€ene su i sledeée zakonitosti.

* Kod neperturbovanog filma prostorna raspodela je ista (simetri¢na) 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 uoZava se pojava lokalizovanih stanja. Poveéanjem
broja slojeva, verovatnoée nalazenja stanja sa najvidim i najnizim energijama se smanjuju,
u oba niza atoma. S druge strane, povecanjem parametra x maksimumi verovatnijih stanja
se smanjuju.

e U slu€aju perturbovanog filma, oblik prostorne raspodela zavisi od perturbacionih para-
metara. Zavisnosti prostorne raspodele od perturbacije energije elektrona na povrdinskim
slojevima prikazana je na slici 3.20a-c, dok je zavisnost od perturbacije medjuelektronskog
transfera prikazana na slici 3.21a,b.

e Vidi se da za neke vrednosti parametara pojavljuju stanja &ija je verovatnoéa najveéa na
grani¢nim slojevima i opada ka unutradnjosti (to su ustvari, stanja koja u energetskom
spektru izlaze van granica energetske zone idelanog kristala), pa su to lokalizovana stanja.
Ukoliko je energija na povriinskim slojevima neperturbovana (parametri €o/n, = 0) pros-
torna raspodela je simetri¢na kao kod neperturbovanog filma, bez obzira na medjuelek-
tronski transfer. U ovom sluZaju nije uofena pojava lokalizovanih stanja (slika 3.20b). U
ostalim slu€ajevima nema simetrije, pa je uvek jedan niz atoma (jedna podredetka) fa-
vorizovan u odnosu na drugi. Tako na primer, pri istom transferu elektrona, pri energiji
elektrona manjoj od balkovske, u nizu koji poginje atomom na sloju n, = N, je vea
verovatnoéa nalazenja elektrona, a za energije jafe od balkovske favorizovan je prvi niz
atoma na sloju n, = 0.

» Pored toga, uofena je ogledalska simetrija u obliku prostorne raspodele za prvi i drugi
niz atoma. To znati da uvek pri pojavi gornjih lokalizovanih stanja (za najvide energije,
odnosno koje le7e iznad najvise balkovske energije) dolazi do pojave istog broja stanja u
zabranjenoj zoni (blize prvoj dozvoljenoj zoni), a pri pojavi donjih lokalizovanih stanja
(ispod najnize balkovske energije) javljaju se i stanja u zabranjenoj zoni (blize gornjoj
dozvoljenoj zoni).

» Ukoliko se energija elcktrona poveéa za neku vrednost, u odnosu na balkovsku, prostorna
raspodela elektrona za najvise energije biée ogledalski simetri¢na sa prostornom raspode-
lom za najnize energije filma kod koga je energija smanjena za tu istu vrednost (naravno,
vazi i obrnuto). Imajuéi u vidu prethodno opisanu ogledalsku simetriju, u okviru istog
filma, sledi da ¢e stanja sa najnizim energijama prvog niza jednog filma imati isti oblik
prostorne raspodele kao i stanja sa najvidim energijama prvog niza drugog filma (isto vazi
i za drugi niz atoma).

e Povecanjem transfera, pri istoj energiji elektrona (slike 3.20b i 3.21a,b), verovatnoée na-
lazenja lokalizovanih stanja se smanjuju (kako gornjih tako i donjih), §to znaéi da se sa
povecanjem transfera smanjuje verovatnoéa pojavljivanja stanja sa energijama iznad ili
ispod balkovske zone. Pored toga smanjuju se i verovatnoée zapreminskih stanja.
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3.3 Termodinamika tankih filmova

U prethodnim razmatranjima elektronskih svojstava kristalnih filmova analiziran je uticaj
grani¢nih energetskih parametara i debljine filma na energetski spektar elektrona. Poredje-
njem dobijenih rezultata sa balkovskim, uoéene su znacajne razlike koje su posledica dimenzione
ogranitenosti filma. Na osnovu toga moze da se o¢ekuje da ¢e se termodinamicka svojstva filma i
idealnih struktura razlikovati. Sliénim postupkom, kao u slu¢aju beskonaénih kristala, ovde éemo
analizirati karakteristi¢ne termodinamicke veli¢ine elektronskog podsistema, kao §to su toplotni
kapacitet i entropija. Poznavanje ovih veli¢ina veoma Je znatajno sa aspekta superprovodnosti
- njihovim merenjem dobijaju se informacije o superprovodnom gepu [108,109]. Prilikom ovih
analiza ogranici¢emo se na teorijska razmatranja u okviru modela filma sa primitivnom kubnom
refetkom.

3.3.1 Toplotni kapacitet clektronskog podsistema

Zakon disperzije elektrona u filinu (3.26) uzet je u dugotalasnoj aproksimaciji i za najnizu
mogucu vrednost komponente kvaziimpulsa k, (samo donji energetski gep), kako se to obi¢no u
literaturi koristi [24,72,89,110], tako da se energija elektrona dobija u sledeem obliku:

E(k) =Wa*k*+G; G=49W, , (3.75)

dok se za g uzima vrednost donjeg energetskog gepa iz izraza (3.35).

Za izracunavanje toplotnog kapaciteta elektrona u tankim filmovima polazimo od izraza (kao
i uslu€aju idealnog kristala) za unutrasnju energiju elektronskog gasa (2.66), s tom razlikomn
Sto koristimo sledeéi prelaz od sume na integral?:

N 2 1 2 k;ﬂaz kma:

= fa

2=220% — (27)? fmaz — fomin /dw / dk; / k dk (3.76)
k kz ky k. z LS kin 5

gde su Ny = N Ny(N, +1) i k? = k2 + k;‘;. Zamenom izraza (3.75) i (3.76) u izraz (2.66) on
prelazi u:

kma:
N/ k
Ur=or | <mwng - (3.77)
0

Primenjujudi isti postupak izraunavanja integrala kao u poglavlju 2.4.1 (prelaskom na integral
po energiji, uvodjenjem istih smena, kao i smene § = G /0, te zamenom gornje granice integrala
sa 4+00) dobija se:
(o o]
Ny §+n ‘
= — : 3.78
2 47rW06 ctr1% (3:48)
e

Nakon parcijalue integracije integrala iz prethodnog izraza sledi:

o0

Ny o =42 / 2d 1
=g O e | E e (5:7)
)

gde je zbog 1) >> 4, jer je § mala velicina (§ — 0), donja granica integrala zamenjena sa —oo. Iz
tih razloga se vrednost prvog izraza u uglastoj zagradi mo7e zanemariti, a integral se svodi na

2°Zbog ograni¢enosti modelne strukture samo duz z-pravea, najzgodnije je bilo izabrati cilindri¢ne koordinate.
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2

tip integrala (2.68) tako da njegova negativna vrednost iznosi % + 712, odnosno sledi da je u toj
(prvoj) aproksimaciji:
2
N 2 [0
(1) L
= I+ —=|— ; 3.
= R R (p,) {3.80)

Kako je i u slu¢aju filma ukupan broj elektrona jednak moguéem broju njihovih (energetskih)
stanja, to se nalazenjem izvoda energije po s, pri konstantnoj temperaturi, odnosno primenom
(2.70), dobija da je hemijski potencijal elektrona u filmu:

p$ = 6mv (3.81)

pri emu 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 filinu
(u ovoj aproksimaciji) linearna funkcija temperature

..
k,n

(1 _
=t

0. (3.82)
I'IO

U okviru ove aproksimacije nismo dobili nikakve zna&ajne informacije o zavisnosti hemijskog
potencijala od temperature koja kod idealnih kristala, iako vrlo slaba, postoji. Sa druge strane,
poredeci (3.84) sa (2.74), uotava se razliit koeficijent pravca linearne temperaturske zavisnosti
toplotnog kapaciteta filma i balka. To, dakle, ukazuje na postojanje uticaja granica sistema,
na izmenjeno termodinamitko ponadanje film-struktura [24,72]. Na visokim temperaturama
situacija je sli¢na [L11], tj. specifitna toplota filma je proprcionalna prvom stepenu temperature.
Zakljutak je izgleda paradoksalan, ali zbog visokih elektronskih energija [72] i sobne temperature
se mogu smatrati niskim, pa i za njih vazi navedena aproksimacija.

Medjutim, ako se u izrazu (3.79) ne zanemari veli¢ina § veé primeni linearna aproksimacija?!

razvoja (1+ e %~") "1~ 1 — ¢ =7 dobija se da je:

2
U= s_frvrf_v { 7;—02 it — G2 [1 - e(G-“V"]} , (3.83)
a odatle, na osnovu izraza (2.70):
ol (2)
w67 + g—o elG=# )0 (3.84)

TraZedi limes kada 0 — 0, sledi da je hemijski potencijal na temperaturi 7 = 0 K jednak:
B = 67W. U eksponencijalnoj funkciji jt; se moze zameniti sa j,, zbog toga Sto hemijski
potencijal filma slabo zavisi od temeperature, tj. /1.‘,’) N g (8to vazi i u sludaju neogranidenog
kristala zbog njegove slabe zavisnosti od temperature).

Zamenom izraza za hemijski potencijal (3.84) u izraz za unutrainju energiju (3.80) i pri-
menom (2.73), za toplotni kapacitet elektrona u filmu se dobija:

2 3 *
C.(fn - kH; /10 * gr; <ﬁ0&) (;i) A (350
f0 Fro

Treba reci da su prilikom ovog izvodjenja zanemarivani kvadratni i vidi &lanovi u cksponenci-
Jalnoj funkciji, kao i kubni i vidi ¢lanovi veli¢gine G (u odnosu na 1), §to je opravdano iz istih
razloga kao i u prethodnom shitaju (videti obrazlozenje).

MLinearna aproksimacija u ovima analizama Jje opravdana zbog linearne dugotalasne aproksimacije sinusa iz
zakona disperzije, tako da nema razloga i¢i na vide élanove jer je a®k?/2m" ~ 0.
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Radi poredjenja ovili rezultata sa odgovarajuéim za idealne (neogranicene) kristale, uvodimo
sledeée oznake:

— =z, (3.86)

Sto nam omogucava da potrebne veli¢ine pretvorino u bezdimenzione, kako bismo graficki mogli
da prikazemo njihovu zavisnost od temperature. Zamenom relacija (3.86), u izraz za toplotni
kapacitet elektrona u neograniéenim strukturama (2.74) i filn strukturama (3.82) - prva aproksi-
macija, odnosno (3.85) - druga aproksimacija, oni, respektivno, postaju:

Gy _ o8 cr’ :
Cbzc—:;z\:/;x:::l.24w; C}"E—C{T=w, (3.87)
G 2 1 1 2
@y = 7 _ 2
Cl’ =—C?—:z+ml—_—3-g exp [-—; (l—ﬁ )} : (3.88)

Ono $to se odmah iz izraza (3.87) uoava je linearna zavisnost toplotnog kapaciteta elektrona
u oba analizirana sistema (filn i balk), s tom razlikom $to je u filmu njegov koeficijent nesto
nizi. Medjutim, iz izraza (3.88) bi se moglo zakljuéiti da ta zavisnost odstupa od linearne.
Detaljnije analize sprovedene su numerickim putem i grafickim prikazivanjemn. Naime, za razne
vrednosti perturbacionih parametara radunata je velitina donjeg gepa ¢ i zamenjivana u izraz
(3.88). Ako se uzme da veli¢ina = uzima vrednosti u intervalu z € {0,1}, dobija se da je toplotni
kapacitet u filmu isti za obe aproksimacije, bez obzira na vrednosti perturbacionili parametara.
Ta zavisnost je prikazana na slici 3.22a, gde se kriva b odnosi na toplotni kapacitet u balku, a
kriva f na toplotni kapacitet u filinu.

Copt e

o] 1
12 b 030 2
1.0 f 028
08 0.26
0.6 .
04 24
02 022
02 04 06 08 1 ; 022 024 026 028 030
1) b)

Slika 3.22: Zavisnost toplotnog kapaciteta elektrona od temperature

Medjutim, iscrpnije analize pokazuju da u oblasti niskih temperatura, interval 0.1 - 0.4)z,
dolazi do izvesnog odstupanja u zavisnosti toplotnog kapaciteta filma od temperature, za posina-
trane aproksimacije (iako je u oba slu¢aja zavisnost linearna). Ovo odstupanje je maksimnalno u
oblasti (0.2 - 0.3)z, 3to je i graficki prikazano na slici 3.22b (1- prva, 2 - druga aproksimacija), za
petoslojui film i vrednosti perturbacionih parametara e 172 = wyyp = —0.5. Pored toga, pokazano
Je da se povecanjem velitine donjeg energetskog gepa (8to se postize pogodnim izborom para-
metara, kao i sianjenjem debljine filma) vrednost loplotuog kapaciteta smanjuje (udaljava od
balkovske vreduosti).
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Sa prikazanih slika je evidentno da, praktiéno u celom relevantnom temperaturskom inter-
valu, toplotni kapacitet linearno zavisi od temperature i u film-strukturama, ali je, za razliku
od masivnih uzoraka, ovde ta zavisnost ,manje strma”. Drugim recima, toplotni kapacitet filma
ima nize vrednosti na istim temperaturama nego neograni¢ene strukture. Fizi¢ki bi to znagilo
da je za zagrevanje filmova od-do nekih temperatura potrebno uloziti veéu energiju nego od-do
istih temperatura za masivne uzorke?2.

3.3.2 Elektronski udeo u entropiji

Isti postupak kao u prethodnom slugaju primeni¢emo sada za izratunavanje entropije pod-
sistema elementarnih naelektrisanja u film-strukturi, polazeéi od izraza za slobodnu energiju
(2.75). Nakon izratunavanja slobodne energije uz iste rezone kao prilikom izraéunavanja unu-
tradnje energije, na osnovu (2.78) i (3.75, 3.76, 3.81 i 2.78) izraz za entropiju u tom ,najgrubljem”
slu¢aju, dobija se kao:

k,m*3 0

(m _ ot
=3 24,

(3.89)

Iz istih razloga (nepreciznost aproksimacije) kao u prethodnom izragunavanju unutrasnje
energije i toplotnog kapaciteta, primenjujemo ta¢niji prilaz. Tako, analognim postupkom izra-
tunavanja, izraz za slobodnu energiju (2.75) dobija oblik:

N Py (6 —n)? w2
L) SR, ) . n-&y_ _\°~" T
b =T 0 [(77 §In(1+ "% e+ 1) -4 5l (3.90)

Na osnovu veé obrazlozenih i napred u&injenih aproksimacija, uzimajuéi In(1+ e 7% ~ 7 — 4,
te zamenom izraza (3.84) i primenom (2.78), dobija se izraz za entropiju elektrona u filmu kao:

2
sp o= B30, 8 eyl (OY 6
2 2p, Am 0 B Pyo

2
9 (4_‘_/3)3 (i) & (G—[l.,o)/o . (391)

42 \ 0 o

e (G_/‘fo )/0 +

Dobijene rezultate za entropiju elektrona u film-strukturama uporedi¢emo sa odgovarajuéim
u neograni¢enim kristalima, pa stoga uvodimo pomoéne oznake:

k, w2 0
g, B _ . (3.92)
2 I o

Njihovom zamenom u izraze (2.74), odnosno (3.89) i (3.91) dobija se:
Sb 3 6 (1) S.(fl) 3
= —=4/—z=~12412; = —==-z 3.93
Sy 5 \/ =i z; 8 50 5% (3.93)
odnosno,

(2)— f bt 2 2

: 1 2
e ) | W, (
+ 39 exr)[ l( 37r9)] (3.94)

22Deo energije se ,trodi na aktivaciju elekironskog podsistema, pa tek tako nastali podsistem moze da uéestvuje
u transportu toplote.
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Ove zavisnosti predstavljene su na slici 3.23, odakle se vidi da je entropija u filmu (kriva
f) veéa u odnosu na beskonaéne strukture (kriva b), naravno, poredeéi il na istoj temperaturi.
Pri tome, kao i usluaju toplotnog kapaciteta odstupanje prve i druge aproksimacije javlja se
u oblasti niskih temperatura. Takodje, za $to vefe vrednosti energetskog gepa (tanji filin ili
pogodui parainetri) entropija vide odstupa od balkovske vrednosti - poveéava se.

S obzirom na predominantnu linearnu temperatursku zavisnost, jasno je da je koeficijent
pravca za entropiju film-strukture veéi nego balkovski. Kako je entropija mera neuredjenosti sis-
tema, dolazimo do zakljucka da su filmovi neuredjeniji termodinamicki sistemi i da je podsistem
nosilaca naelektrisanja u stanju koje je uvek blize ravnotezunomn stanju nego istih u neogranicenim
strukturama. Takvo ponasanje film-struktura javlja se kao posledica dimmenzione ograni¢enosti.

Sb/ A

1.4
1.2 b
1.0
0.8
0.6
0.4
0.2

v
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Slika 3.23: Zavisnost entropije elektrona od temperature

1z ove analize se vidi da termodinamicke osobine elektrona u tankim filmovima zavise kako
od dimenzija filma tako i od graniénih perturbacionil parametara. Narogito je izrazen taj
uticaj na niskimn temperaturama. Takodje je pokazano da i specifiéna toplota fonona u kristal-
nim filmovimna [89,112] jako zavisi od ovih paramnetara i na niskimn temperaturama je niza od
balkovske. To je veoma vazno saznanje jer ukazuje na to da se prilikom proizvoduje i primene
filmova promenom graniénili parametara moze uticati na njihove makroskopske osobine. Na
priner, veéa specificna toplota u dielektri¢nim filmovima poboljdava njihova dielektriéna svoj-
stva [67,68].

Pored toga, na osnovu sprovedene termodinamicke analize moze se zakljuéiti da filin-struk-
ture predstavljaju ,bolje” superprovodne sisteme jer su ,blizi” ravunoteznom stanju i mogu da
pretrpe veéi skok toplotnog kapaciteta. Ovo potvrdjuju eksperimentalne &injenice [113], a ono
to je jod bitnije, na osnovu ovoga se moze zakljuéiti (i u okviru BCS teorije) da se odgonetka
o visokotemperaturskoj superprovodnosti moze potraziti u specifinostima ponasanja sistema
unutar jako izrazenih granica (slojevita struktura i sl.).
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4 Elektroni u superresetkama

Heterostrukture i superresetke, u danadnjem smislu reéi, prvi put su analizirane poéetkom
sedamdesetih godina [114]. Ovde je po prvi put predlozena struktura koja se sastoji od vrlo
mnogo naizmeni¢no rasporedjenih tankih slojeva dva razligita poluprovodnika, pri éemu polu-
provodnik sa niZzim dnom provodne zone predstavlja jamu za elektrone, dok je drugi barijera.
Ako je broj slojeva veliki (nekoliko desetina, pa i stotina) ovakva struktura se moze, radi lakseg
teorijskog tretmana, posmatrati kao beskona&na? sa osnovnim periodom d koji je jednak zbiru
debljina jame d; i barijere d; i dvadesetak puta prevazilazi konstantu kristalne rectke.

Ovakve strukture nazivaju se kompozicione jer su ostvarene modulacijom kompozicije duz
Jjednog pravca (z-ose). Danas se zahvaljujuéi razvoju moderne tehnologije kristalnog rasta [7-9]
mogu napraviti visokokvalitetne superresctke sa podesenim zonskim profilom [115] i debljinama
konstituenata (d; i dz) od dva ili tri pa do sto atomskih slojeva (1,2]. Pri tome, konstituenti
mogu biti razli¢ite vrste materijala (poluprovodnici, dielektrici, metali, ili njihove kombinacije)
sa velikom moguénodéu variranja fizickih osobina na dimenzijama reda veli¢ine nanometra.

Drugi tip superrefetki - dopirane superresetke, prvi put su analizirane 1972. [116]. Kod njih
se jame i barijere dobijaju naizmeniénim dopiranjem balka akceptorskim ili donorskim prime-
sama. U odnosu na kompozicione, dopirane superresetke poseduju prednost, jer ne zahtevaju
usaglaenost reSetkinih konstanti. Pored toga one poseduju jod jednu inteteresantnu osobinu:
indirektni energetski procep u realnom prostoru (elektroni i Supljine su prostorno razdvojeni).
Iz tehnologkih razloga kod ovih superresietki ne mogu se ostvariti periodi manji od nekoliko
desetina nanometara, dok je to kod kompozicionih mogucée. Da bi se dobile dovoljno duboke
jame 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 &edée primenjuju od dopiranih.

Kod superredetke, pored trodimenzione zavisnosti potencijalne energije koja se intezivno
menja u okviru konstante reSetke, postoji dodatna periodina 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 (valentne) zone cepa na niz dozvoljenih
podzona [1-3]. Ovako drasti¢no odstupanje strukture provodue (valentne) zone od balkovske
uzrok je da se i makroskopski parametri superreetki bitno razlikuju od balkovskih. Sporo-
promenljiva zavisnost potencijalne energije kod superresetke se moze relativno jednostavno me-
njati, na primer promenom debljine polaznih materijala, a samim tim i makroskopske osobine.
Na ovaj nagin superredetke predstavljaju nove materijale, &ije se osobine, bar u principu, mogu
podeSavati u Zeljenom opsegu.

Pored toga, pokazano je da su superreitke pogodne strukture za izuéavanje velikog broja
transportnih i fizickih fenomena kao $to su: negativna diferencijaln provodnost [117], Blohove
oscilacije [118,119], pojava Vanije-Starkovih stepenica, dinamicka lokalizacija [120] i mnogi drugi.
Sve to je izazvalo interes za intezivnim proucavanjem ovih struktura.

Sa stanovi§ta primene superredetki najvaznije je poznavati njihovu elektronsku strukturu.
Shodno tome, napori istrazivaéa nglavnom su usmereni na odredjivanje elektronskih nsobina
ovih materijala, korid¢enjem raznih metoda izraéunavanja: metod envelopnih funkeija, metod

Bpfckti na kvantnom nivou modifikuju kvazidvedimenzionn strukturn kristalnog filma u trodimenziony
neogranicennu strukiburu superresetke.
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pseudopotencijala, metod efektivne mase, metod Grinovil funkcija ili razne kombinacije ovil
metoda [1,25,121-150].

Ovde ¢e metodomn Grinovih funkcija najpre biti nadjen zakon disperzije [87,88,131,132] i
spektralne tezine elsktrona [88,133] za uopsteni model superredetke. Kombinacijom dobijenih
rezultata, kao i pornatih rezultata dobijenilh u aproksimaciji efektivne mase, bie analizirane
elektronske osobine GaAs/Al;Ga,_;As superredetke [134]. Za model proste superresetke bice
izraGunate termodinamicke osobine.

Superre3etke se danas prinenjuju za izradu:

e poluprovoduickih laserskih dioda i lasera,
o detektora infracrvenog zracenja,

e tranizistora sa efektom polja.

Poteucijalne primene ovih struktura koje se mogu uskoro ogekivati su:

e infracrveni detektori na bazi unutarzonskih prelaza,

e izvori mikrotalasnog zragenja,

diode sa rezonantnim tunelovanjem,

unipolarui poluprovodnicki laseri (sa unutarzonskim prelazima),
elektroopti¢ki 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 njima, mada sliéni balku, ipak suvide tanki da bi osobine balka bile
relevantne za njiliovo opisivanje. Umesto toga, ove metode polaze od osobina atoma koji Cine tu
strukturu. Unapred poznatim smatraju se karakteristike atoma (elektrona) i njihove medjusobne
interakcije (ili potencijali koji to opisuju). Praktiéno, to znaéi da se konstruise elementarna celija,
kao najmanja struktura ¢ije translacije reprodukuju celu superredetku, analogno elementarnoj
éeliji balka, i izratunava elektronska struktura te ,superéelije”. Stoga se ova grupa metoda
naziva metodomn superéelije [1]. Na taj nain ovde ¢e biti analizirana elektronska struktura
kompozicionih superredetki.

Model superresetke

Ovde je posmatrana kristalna superredetka formirana od naizmeniéno poredjanih tankih
filmova sastavljenih od n, slojeva (debljine d)) konstituenta tipa A i ny slojeva (debljine dy)
konsituenta tipa B (Eesto koriéen nodel periodiéne superredetke [25,121-128)) duz z-pravca, dok
je u z i y pravaciina neograni¢ena [131-135] (na slici 4.1 prikazan je raspored atoma superreSetke
du# z-pravea). Da bi bio mogué spoj slojeva sadinjenih od razliditih atoma moraju konstante
resetke duz « 1 y pravaca, respektivno, biti jednake, tj. af = ag =ay i ag = ag = ay, dok duz z

pravca mogu biti razlicite (a = a® # a2 = a® i a%7" = a).
R . . . A A A A AOA ..
Lt wiwww L W W W W W W W
m= 0 1 2 e ne-l  ng mgtl ngt2 < oo ngtngl mgtmy o .-

Slika 4.1: Raspored atoma u superresetki
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Analizu elektronskog podsistema superreSetke zapocéinjemo standardnim hamiltonijanom
modelne strukture koji u aproksimaciji najblizih suseda ima oblik [131-133]:

N:/v/:/2 Nag—1
. a, -+
H = Z Z A am,mvm,m,amzmvm,m1+
Mafy/e==Nzsyse/2 \ ™=0
Na-+ny—1
b+
+ Z A Amemym,mGmzmym,mg —
mM{=nNa
nga—2
a_ -+
- Z Woam, mymem (am,mymzm:—l + amzmymzvnzH) -
m‘=l
Na4np—2
b_+
- Z W a"‘-z"‘»q"lg"l[ (am;mvm,m,—l I amzmvm,m,-(»l) — (4.1)
my=nqg-+1
+ a
- am,m,,m;,o (Wamzm,,m,—l,mﬁ-nb—l + W am,mvm,,l) -
+ a
- am,mvm,,na—l (W amzmymz:na-2 * Wa’mrrnvmzy"a) -
+ b
= am;mym,,no (Wam:mymzyna—l + w amrmyfnnnn"'l) =
- af wh + Wa -
am,m,,m,,na-l-nb—l Amzmyms na-tnp—2 mzmym,-+1,0
a/b_+
- Z [WJ'/ a’m,m,,m,m( (amz—lumymlml + am:""lymymzml) -+
my

+ W;/ba;*r;,:mvm,m, (am,mv—],m,m‘ + am,mv+l,m,m()]} )
gde su AY? energije elektrona lokalizovanih na kristalnim &vorovima, dok su We/, w/® i we/t
energije elektronskog transfera izmedju istih atoma duz z, y i 2 pravaca respektivno. W je ener-
gija elektronskog transfera izmedju razli¢itih atoma duz z pravca, my/, brojat atomskog €vora
po X, tj. y pravcu, m, broja& polozaja potetka osnovnog lanca superredetke (duz z pravca), a
my € [0,n, + ny — 1] je brojag polozaja évora u osnovnom lancu. Zbog pogodnosti, hamiltonijan
iz gornje relacije pisa¢emo u obliku zbira:

10
H=H+H-) H,, (4.2)

v=3
pri ¢emu su:

Nzyyy2l2 |
for i a +
II[ - Z Z A amzmvm,m‘am,-_mvm,m‘ )
Mepyre=—Nzpysa/2mi=0

Nzyys2l? na+ny—1

H, = Z z Aba;;tmvm‘m,am,mym,m,,
Mzfy/e=—Nzsy /2 TH=Ns
Nzyyr:/? ne—2
Hy = Z Z Waa':;,mym,ml (am,mvm,ml—l +am,m,m,m1+l) )

Mzfy/e=—Nz/yse/2 =1

Nzyyr:/2 Ng-+ny—2

_ b_+
I, = Z Z W Gmemym.m (a"‘lzmvmsml-1 a3 amzmv"’-"‘l"") L
Mz fy/s==Nay/a/2M=Na+1
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Nar/y/!/2
- + a
H5 o Z am;m‘,m,,,(l (Wa"h:'ny"l;’ Ling+ng—1 + W um,m,,m,,l) 3
Mafy/2=—Nzyysal?
Nt/v/z/2
- + a
Hg = Z a"lzmymz.na—l (W Qrnzmnym; ng—2 -+ wam,m,m,,nu) s
Mayyse=—Nzyyre/2
Neyysal?
=a + b
H; = Z Amamym, ng (Wam;m,,m,,nu—l +W am,m,m,,m.+l) s
Myfyse=—Nesysa/?
Nzyyjel?
= - b
Hy = Z Cnamyme natny—1 (W Qg ng+ny—2 Wam;ntvrrn,+l,0) :
Mypye=—Nepysa/?
Nepysel?
. a/b, +
Hy = Z Wz/ Conamymem (am,—l,m,m, my + am:+l,mym,nq) )
Mgfy)e==Nesy/a/2
N~=/u/z/2
- afb, +
Hy = Z Wy/ Qypzmym.my (amzmy—l,m,ml o aru;m,+l,m,m‘) .

Mayy)e=—Nzyya/2

Za proizvoljnu funkciju polozaja vaze uslovi cikli¢nosti po z i y indeksima pomocu kojih se
dobijaju dozvoljene vrednosti « i y komponenti talasnog vektora:

fm, myneg+Ng — fm;m,, meny g (4- 3)

na osnovu ¢ega sledi:
etNesyka/yteyy — o2mvayyi (4.4)

Na analogan na¢in se moze napisati i cikliéui uslov po z koordinati:

fm,,mym,m,+(u,,+n,,)N, = .fm,mym.m‘ ) (4.5)
odakle se dobija:
ei(ﬂ,%—ng)N,k;é . e'21rll,i ) (‘16)

Prebrojavanje dozvoljenih vrednosti z komponente talasnog vektora, tj. k, vrsi se brojaéem
v, €0,£1,42, ..., £ N, /2 Eime se definidu granice I Briluenove zone duz z pravca?! [122]):

iy s
k, € |— : —1 , 4.7
‘ (na +1p)a +(na + 1y)a (4.7)

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

(1a — 1)a® + (1 — 1)a® + 2a
g + 1 )

a= (4.8)

ZiNajvaznija posledica postojanja dugog prostornog perioda (d = dy + d2 = ana + any) je da se nova granica
Briluenove zone pojavljuje sa komponentom talasnog vektora m/d normalnoj slojevima. Ovaj vektor moze biti
mnogo manji nego sto je talasni vektor granice I Briluenove zone 7 /a koji odgovara resetki konstante [2,122].
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Jednacine kretanja

Zakon disperzije elektrona, kao i kod kristalnih filmova, moze se naéi standardnim metodom
Grinovih funkcija [34,35,87, 131-133]. Racuna se jednocesti¢éna antikomutatorska Grinova funk-
cija pomocu predhodno definisanog Hamiltonijana sistemas:

y =) +
(Jn,-nvn,m;m,m,,mgm[ = O(")({an,n,n,n(vam,mvm,m,}) . (49)

U daljem tekstu uzima se da je 7 = (nengnzng) im = (memym,my). Jednadina kretanja za
Grinovu funkeiju je:

m%cﬁ;,ﬁ(t)=in5(c)¢s,-,;,;.+<—)(z)({[an ) H],ak(0)}) . (4.10)

Drugi deo izraza na desnoj strani jednacine kretanja (4.10) oznagié¢emo kao:

{[avn ll] am} =F, (411)
a komutator:
10
C=Ci=lan, HI=Ci+C-)Y G, : (4.12)
v=3
na osnovu ¢ega dobijamo:
. 10
F=Fin=0t)({C et =R +R-3 F,. (4.13)
v=3

Za izratunavanje komutatora [az, H| koristiéemo standardne fermionske komutatorske relacije
(2.36). Dalje se vrdi racunanje komutatora C,:

Cl - [aﬁa I{I] = Aaz [a'ﬁ'u "'tum] = (414)

m

= 1 + ot
= A Z [a,ﬁ (an, am — amay) + (aﬁa,ﬁ - a,','laii) ayﬁ] -

m

. o +
Iz rela(.l_]e (236) sledi: Anznyn.n@mzmym.m; = TOmgmymem Gnenyn.ng, am,mvm,m,au,n,,n:n,

== + -
= Onzm, 5rtyrrzv6n,m, Onin, — Onznynzn G, mym,m» P& J€:
s == a § : +
Cl = A [am,.mvm,m,2an,nvn,n,am,m,m,m,+
mrmym.my
+ —
* (2anrnvn,mam,mvm,m‘ = 6n,m,(5n,,m,,6n.m. 6nlm1) "-m,m,,m,ml] =

— a - +
= A Z [2 (6n,m26nvmv6n,vn,6unnl angﬂyﬂzﬂlam,m.vm,m,[) +*

Memym.my

+ —
+ (2an,n,n e Yy memg Onpm 6nymy On,m, (Snlml Cmnemym.m; =
- a
= A E Qrpzmym.my Onem. ‘Snvmv On.m, fSnnn, -

memym.my

Poznato je da 5n:n,,nm1.mzmymgm: »skida” suru po mg,m,, m,,my isvako mj; = nj, (j=
z,y,2,1), te se konaéno dobija: C; = A® Qponyn.n- Analognim raéunom za ostale vrednosti
Y, Z rTiyNeny -
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komutatora é’,, se dobija:

CA";! = Abanznun,n, s (:'3 = Wa(“'n,n,,nm,—l P an,n,n,nﬁ-l) )
04 = Wb(au;n,,n,m—l +au;nyu,n,—i—l) )

65 = Wan,n,n,—l,u‘.-i»mﬁ l‘sn,,O + Waan,uyu,,l 6111 0

C'G = Waan;uyu,,11,.—26n1,n.,—I + u/anznyn.na Jm,n‘,— [

C'T = Wan;uyn,,na—l‘snl,na b i Wban;nvn,,na+lértl,na )

08 = Wbanzn,n,,n.. +nb—26n1,na+nb—l + Wan,n,,n;{»1,05111,1;a+1lb—1 )
CQ = nglb(avz,—l,nyrlgrn; + an;q"l,n,n;nl)énl,ml 3

CIO - W;/b(an,nv—l,n,nl %+ an,an,n,m)‘sm,m; -

Pomoéu izratunatih komutatora Iogu se napisatl izrazi za svako F, iz jednaéine (4.11). Npr.

F = o(t) ({élvartz;m,m,ml}) = A® G(t)({uu:nyu;nn a;tl;m,,m,m‘}) = A% Gn;n,,n:n,;rﬁ(t) 4
a analogno se dobijaju i ostale vrednosti:
F, = Ab Gn,u,n,n,;rﬁ(t) )
F3 = wWe Gn,,-n,n,m—l;ﬁt(t) + W Gn;n,n.nﬁ»l;rﬁ(t) 3
F4 = Wb Gu;uvn,m—l;ﬁt(t) * Wb Gu.,nyu,nl-H;vﬁ(t) )

FS = W‘snl,OGu,n,n.- l,nn+ub—l;n‘1(t) + W 5111,0 Gu;n,,n,,l;rﬁ(t) )
16 = W ‘511.[,na~l Gn;uvn,,nu —2;11‘1([') + W ‘snl,uu-l Gn;n,,u,,na;rﬁ(t) )
F? = W(Sul,nu Guznyn,,na—l;ﬁ'l(t) + Wbam,na Gn,nyu;,nu+l;rﬁ(t) 3
F8 — Wb‘sm,n‘p}-nb—lGn,n,n.,nu+n[,—2;ﬁ’:(t) + W‘su;,uu +nb-—lGn;n,n,+l,U;ﬁz(t) )
F‘J = W;g/b‘sul,m‘ Gu;—l,nyn,,nl;ﬁl(t) + Wﬁ/b Jm,ml Gn;+ln,,n,,m;ﬁi(t) 3
FIO = W;/b‘su‘,mg Gn,,ny-l,n,,n,;rﬁ(t) B W;/b 6111,"11 Gn,n,+l,n,,nl;rﬁ(t) .

Zamenom dobijenih vrednosti u jednaéinu kretanja za Grinovu funkciju, dobija se:
o 0 : i
th gt Crml) = i dun 80) + DaGan(t) = W [Gautimyneiis(t) + Gry 1y (8)] —

dt
= W; [Gu,nﬁ»l,n,;n‘z(t) +Gn;n,-l,n,;r?1(t)] = (4-15)

- Wﬁ;n;u,,n,n‘—lGn,u,n,n‘—l;ﬁ; - Wr’i;n,n,n,n;-}lGn;nynzuﬂrl;r?; )

gde su uvedene oznake:

A A 0< n <n,-1
B = Al ng < 1y <ng+ny—1

Wi 0< ny <ng-1 4.16)
sy Mg < 1y <ng+ny—1 4
{W“ 1< m <n,-1

we ng+1< ny <ng+mny—1
W n =0,y =mn,

‘/Vﬁ;n,, nyngn;—|

we 0< n <ng—-2
wb Mg < 1y <ng+mny—2
W mM=ng—1ln=n,+mn,-1

iinznyneng+1
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Nakon izvrSene vremenske Furije transformacije:
+00 1 +oo
Gam(t) = / do ¢ Cra(w), 50 = 5= [ dw o7, (4.17)
-0 —00

dobija se jednadina kretanja u sledeéem obliku:

ih
hwGim = g&:;ﬁ; + LiGim — (4.18)

i il
i Wz (Gn,—l,nvn,ng;ﬁ’l + Gvu-{-l,n,,n,n,;r‘r‘x) - Wy (Gn,n,-—l,n,m;r’ﬁ + Gn,ny+l,n¢n(;ﬁi) =

Wﬁ;n,ny nen—1 ann,n, ny— l;ﬁiWr'i;nznvn, ng+1 Gn,nvn, ny-+1;m -

Zbog narudenja translacione invarijantnosti posmatranog sistema uvodi se delimiéna pros-
torna Furije transformacija po indeksima z, y i z (jer je po indeksu [ translaciona simetrija
narudena) u obliku:

- 1 ilazkz(nz—mz)+ayky(ny—my)+a(na-+ny)k: (n: —mg)+J)
fn;r'ri == N:z:NyNz kkzk fn‘;m‘ € ) (4.19)
rRyKe
gde je:

L. a®%,(my —my), n—my < ng

J— 2. a®;(n, — 1) + ak, , ng—m;=n, (4.20)
3. a%k;(ng — 1) + ak, +abky(mp—my—n,),  na<my—my<ng+mn ’
4. a%k,(ng — 1) + a’k, (ny — 1) + 2ak, , ny—mp=ng+mny

Tako, za n; = 0, jednacina kretanja, nakon izvrienih transformacija, postaje:

1 ei[a,k—z(n,—m,)+a,,k—y(ny-—m,,)+6(n¢+nb)k.(n,—m,)] X
NaNyN; 4o
» { [hw _ AW ( elozks e—ia,_kx) +We ( elavky | e—iaykv)] Gown+  (421)

+ W eik,[—(na—l)a“—(nb—l)a°—2n+a"(na-l)+a+ab(n¢,—1)]Gn P

oo hi
+ Wa etﬂ k;Gl;m‘ — ;__éo,m‘} = 0 3
iy
odnosno (indeks m je ,parazitski” pa se moze izostaviti):
[iw — A® + 2W cos azk; + 2W, cos ayky] Go + (4.22)
; -5 h
+W ek G L+ WO R = ;7"0 .

Ponavljajuéi isti postupak izratunavanja za svaki sloj, dobija se sistem od n, + n;, neho-
mogenih algebarsko-diferencnih jednaina, sa isto toliko nepoznatih Grinovih funkcija:
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[hw — A%42 (W;l cos azk; + Wy cos uyky)] Gy +

i ik, il
+ WGnyin,—187% + WOG eie"ks — %;‘50

[hw — A*42 (Ww“ cos agky + Wi cos ayky)] G+
G Gl 1
+ W (Goe ™k 4 Gyeie Y= g
27
* * *
[w — A*+2 (Wf cos azk, + Wy cos uyky)] Gn, -2+
N aj. 'l.h "
+ We (Gu‘l _ze™ ¢ ks T Gnu-lem k‘) = %dnu—z
[w — A*+2 (Wf cos agk, + W,/ cos uyky)] G, -1 +
. g - 11
+ WG ge ™k WGy, = 24,
[ — AY+2(Wlcosagk, + Weos ayky)] G, + (4.23)
. ;b1 1
t WG ie ™ L WG, et = 5,
[hw - Ab -2 (Wf cos agk, + W; cos uyky)] Gu,+1 +
Ciabk - th
+ Wb (G"“e ia® ks T+ Gua + ge"‘bk‘) = 5; Jn“ +1
+ * *
[hw — Ab42 (W;’ cos azk, + W; cos ayky)] Gy 4ny—2 +
s —iabk . - th
+ Wb ((’u..Jrnb—JJe ks + C'nu +1y I(’-m k;) = 2_7ro”" 1y —2
[hw — AY42 (WJ':’ cos aghk, + W;’ cos ayky)] G, 4ny—1 +
_iobp - th
+ W,bGnuhtr‘ze o=y + W + G()emka = g(s"u +ny—1 -

Kako indeks { prebrojava n, + 1y, neekvivalentuih kristalnih évorova unutar osnovnog lanca
superreSetke, postoji samo n, + 1y, razlicitih transforma Grinovil funkcija. Stoga je pri pisanjn
navedenog sistema jednacina iskoriséena relacija:

v o .
Tnenyneng+(ng+ny) — ('n;uvu‘u, . (4.24)

Uvodedi sledeée smene i pojednostavljenjem modela:

a_b__ = __ o
a“/b e a/ba il }mude] proste kubne resetke
a; =ay =a,=ua
“=A, A'=eA,
b
Wapg _We _ L_Vx_/z:”;'b:g (4.25)
woow T w T w P -

F =2 (cos ak, + cosaky) € [—4,4] ,
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determinanta sistema se mo7e napisati u slede¢oj forni:

[ 0a o eloke 0 | 0 0 | 0 0 e—iaks 7
a e~iaks 0a @€ | 0 0 | 0 0 0
0 a e~taks Oa | 0 0 | 0 0 0
i _ = | - - | - - =
0 0 0 | « elok: 0 | 0 0 0
0 0 0 | ea elaks | 0 0 0
0 0 0 | g% 08 | 0 0 0
0 0 0 | 0 Beick | 0 0 0
— - = | = z | = - _
0 0 0 | 0 0 | op B eick: 0
0 0 0 | o 0 | Be™ g5 itk
i piaks 0 0 | 0 0 I 0 B e~iaks (7] JN”
(4.26)
hw— A hw —€eA )
gde su g, = wW +alF, pg= iWL +BF i Nir= (ng+np) % (ng + ny).
Nepoznatih n, 4+ ny Grinovih funkcija odredjuju se formulom
D,
Gm, D (4.27)

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

4.1.1 Model proste superresetke

Ovde je analizirana tzv. prosta superrefetka - izgradjena od filmova (sa n, odnosno ny
slojeva) istih atoma gde su A® = A® = A (ova aproksimacija je dozvoljena jer su A® i Ab
u vecini konkretnih slucajeva priblizno jednaki ~ eV (136]) i, shodno tome, W& = W’ = W
Energija transfera elektrona izmedju filmova je razlitita od energije transfera unutar filma, tj.
W+ W.

Determinanta (4.26) u ovom slu¢aju moze se napisati u obliku [135]:

D = a(na+nb)'pno(§-)pnb(§)_za(na+nb—2)'pna_l(§)'pnb_l(g)+ (4.28)
+ oot DD, ()P o(2) 4 (1)t gl 205 (n, + my)ak,]

gde su P, karakteristiéni polinomi Cebieva (videti u dodatku 6.2).

Uslov za nalazenje zakona disperzije D = 0 je, u generalnom slugaju, analititki nereiv?s, te
je zakon disperzije analiziran numerickim putem. Posmatraju se razlicite kombinacije n, i ny,
promena odnosa energije transfera izmedju i unutar filmova, kao i razli¢ite vrednosti kompone-
nata talasnih vektora duz z 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
superreSetkama sa filmovima razligitih debljina. Ovde je razmatran samo centar I Briluenove
zone gde je F' = 4, odnosno k; = k, = 0.

Ovaj uslov moze se rediti analititki jedino za konkretne slutajeve (odredjen broj slojeva) [135). Naravno to
usporava analizu, pa su zato primenjene numeri¢ke metode.
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Slika 4.2: Zakon disperzije elektrona za W = 0.5W
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Slika 4.3: Zakon disperzije elektrona za W = 1.5W
(pojava lokalizovanih elektronskih stanja)
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I:;Zl_" S hw N J

0.0 | 0.314 | 0.814 | 1.500 [ 2.500 | 3.186 | 3.686
0.1 [0.316 [ 0.808 | 1.508 | 2.492 | 3.192 | 3.684
0.2 | 0.322 | 0.790 | 1.532 | 2.468 | 3.210 | 3.678 |
0.3 | 0.331 | 0.763 | 1.568 | 2.432 | 3.237 | 3.669
0.4 | 0.345 | 0.730 | 1.615 | 2.385 | 3.270 | 3.655
0.5 | 0.362 | 0.693 | 1.670 | 2.330 | 3.307 | 3.638
0.6 | 0.383 | 0.653 | 1.730 | 2.270 | 3.347 | 3.617 |
0.7 [ 0.408 | 0.613 | 1.794 | 2.206 | 3.387 | 3.592
0.8 | 0.436 | 0.574 | 1.861 | 2.139 | 3.426 | 3.561
0.9 | 0.466 | 0.536 | 1.930 | 2.070 | 3.464 | 3.531

L.0_| 0.500 | 0.500 | 2.000 | 2.000 | 3.500 | 3.500

Tabela 4.1: W = 0.5W, N =1 =3

(I ] V hw ) ‘

0.0 | -0.351 | 0.500 | 1.149 [ 2.851 [ 3.500 | 4.351
0.1 |-0.348 | 0.486 | 1.167 | 2.833 | 3.511 | 4.348
0.2 [-0.339 | 0446 | 1.215 | 2.785 | 3.554 | 4.339
0.3 [-0.324 | 0.391 | 1.285 | 2.715 | 3.609 | 3.324 |
0.4 [-0.303 | 0.327 | 1.370 | 2.630 | 3.673 | 4.303
0.5 | -0.276 | 0.259 | 1.465 | 2.535 | 3.749 | 4.276
0.6 [ -0.244 | 0.190 | 1.566 | 2.434 | 3.810 | 4.244
0.7 [-0.206 | 0.123 | 1.671 | 2.329 | 3.877 | 4.206
0.8 | -0.163 | 0.058 | 1.780 | 2.220 | 3.942 | 4.163
0.9 | -0.115 | -0.004 | 1.889 | 2.111 | 4.004 | 4.115

1.0 [ -0.062 | -0.062 | 2.000 | 2.000 | 4.062 | 4.062

Tabela 4.2: W = 1.5W, n, = ny = 3

Analizom prikazanih grafika?® i tabela uoéene su sledece karakteristike zakona disperzije
elektrona u superredetkaina. Usled narusenja trauslacione simetrije duz z-pravea, kontinualna
zona balka cepa se na niz podzona (minizona) medjusobno razdvojenil zabranjenim zonama
(minigepovi) [1,27,137,138]. |

e Uslucaju kada je transfer elektrona izinedju filmova slabiji od transfera unutar filina (slika
4.2a-f i tabela 4.1) javljaju se zabranjene energetske zoune od kojih se najniza i najvisa (po
analogiji sa modelom kristalnog filna (73,75]) mogu nazvati douji i gornji energetski gep.

. s R % ww 2 3
Celokupna disperziona kriva lezi unutar balkovske energetske zoue (— € [0,4]), tj. dolazi

do suzavanja energetske zone elektrona u superresetki. To je direktna posledica siaiijenja
energije elektronskog transfera (5to je pokazano u sluéaju kristalnog filma).

e Pri intenzivnijem transferu elektrona izmedju filnova (W > W) dolazi do Sirenja ener-
getske zone van balkovskih granica i do pojave lokalizovanih stanja (slika 4.2a-f i tabela
1.2).  Za razliku od modela kristalnog filma gde se javljaju diskretua stanja, kod su-
perresetke egzistiraju kvazikontinualue disperzione podgrane lokalizovanil stanja (ispod

Zﬂl)

— \

ored prikazanih ispitani su jos neki slucajevi radi egzaktnije analize.
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donje i iznad gornje granice balkovske energetske zone), §to je posledica neograni¢enosti
sistema i duz z pravca.

* U slucaju simetri¢ne superresetke (n, = n, sa istim atomima a — b, slike 4.2a/b i 4.3a/b

tabela 4.1 i 4.2) disperzione podgrane se medjusobno spajaju na granici | Briluenove zone
s ; : 2 g p.id ¢ .

(k. = 5 ), tj. promenom samo elektronskog transfera izmedju identi¢nih kristalnih
N

filmova ne dolazi do pojave zabranjenih zona na granici prve Briluenove zone (k" —

m:), vec do pojave nultog energetskog gepa [1,125]. Osnovni motiv koji se ponavlja
Tlq ny)a

periodiéno duz z pravca nije vise dvostruki film duzine Ng + ny = 2n4, jer su filmovi
medjusobno jednaki. Konstanta periodiénosti duz z pravca je duplo kra¢a u odnosu na

Mg + 7y .. . . > -
2 = = ng). Redefinisanjem granice prve Briluenove zone superresetke

opsti slucaj (

. s A . v A . oo e i
(K7™ = —), graficki prikaz zakona disperzije bi pokazao da se zabranjene zone javljaju
Nga

zak, =0 kao i za kz = k7™, dok bi broj disperzionil grana bio duplo manji.

e Ukoliko je zbir slojeva filmova n, 4+ n;, neparan (slike 4.2¢ i 4.3¢ ) dolazi do pojave simetrije

T hw I
. = m, -7 = 2), a ukoliko je paran
hw

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

disperzionih grana u odnosu na tacku (k

® Za superreetku sa neparuim brojevimna n, i ny, dobija se spajanje centraluit disperzionih

grana u tacki (k, = 0, WM = 2) ukoliko je 7-%'%@ paruo (slike 4.2e i 4.3e), odnosno

. 5 h?w = 2) ako je Tha 185
a(ng +mp)’ W

Kod superresetke sa parnim brojevima ng, i ny, pri ¢emu je n, # ny ne dolazi do spajanja
disperzionih grana, kako u centru tako ni na granicama prve Briluenove zone.

spajanje u tacki (k, =

neparno (slike 4.2a,f i 4.3a,f).

hw ho
— A == A
W W
0 : 10 !
65 g 10$ 5
60 5 100 f
5 f 95 !
2 M 06 08 I YRR VRN YRR T
k. d/m k. d/n
% B

3) b)

m™ m

Slika 4.4: Zakon disperzije elektrona pri W = 0.5W (a2 kp=ky= 2 b: kr=ky=-)

a a

Analizom zakona disperzije za k, = ky > 0 nije uotena promena forme i medjusobnog
polozaja disperzionih krivih, veé¢ samo translatorno pomeranje spektra ka visim energijama (iako
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su analize izvrSene za veéi broj slucajeva, na slici 4.4 graficki je prikazana samno superregetka
ne =1y = 3). U sluéaju k, = k, = n/(2a) dobija se hw/W € [4,8] (slika 4.4a), dok je za
kz = ky = m/a: hw/W € [8,12] (slika 4.4b).

Energetski gepovi i zabranjene zone

Pojava energetskih gepova (g) i zabranjenil minizona (f) analizirana Je na najprostijem
primeru superredetke (sastavljena od troslojnih filmova istih atoma) za centar I Briluenove zoue.
Sledeca tabela 4.3 i slike 4.5 i 4.6 daju zavisnost §irina zabranjenih zona i energetskih gepova
od odnosa elektronskih transfera W/W .

% 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5

9an || 0.314 | 0.254 [ 0.193 | 0.130 [ 0.066 | -0.067 | -0.136 | - 0.206 | -0.278 | -0.351
fin || 0686 | 0.546 | 0.407 | 0.270 [ 0.134 | 0.133 | 0.246 | 0.394 | 0522 | 0.649

Tabela 4.3: Promena $irine zabranjenih zona za k; = 0 sa promenoin odnosa W/wW

z
A
fan ? Gum t
L i - ! KT I ;
0 s s 0 5 s
05 ; ! 01 f 5
g g T —
0 3 ) E E '0' ! :,
s s 2 | ;
02 : ! . )
: ! 03 i E
0,l 1 : : : \
: ! 04 : :
| T T > 1w ] A e
0.6 08 1.0 1.2 14 W/ W 0.6 08 1.0 i.2 14 VV/W
a) b)

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

Sa ovih slika se vidi da, za posmatranu superreSetku, Sirine zabranjenih zona linearno zavise
od odnosa W/ W. Moze se reéi da Je i za energetske gepove ta zavisnost praktiéno linearna.

Sa slike 4.6 je evidentuo da se, kada je energetski transfer izmedju i unutar filmova jednak
(W/W =1), zabranjene zoue gube, odnosno superredetka prelazi u filin.
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Slika 4.6: Promena irine energetskih zona elektrona u zavisnosti od odnosa W/W:
- donji (d) i gornji energetski gep (h)
- zabranjene energetske zone (f)

4.1.2 Model GaAs/Al,Ga,_.As superresetke

Ovde ¢emo prethodnu proceduru izraCunavanja primeniti na superredetku formiranu od
naizmeni¢no ponavljajuéih n, slojeva materijala GaAs i ny slojeva materijala Al,Ga;_,As.
Postupak raunanja potpuno je isti kao za prostu superredetku, tako da analizu zapo&injemo od
detreminante (4.26), gde su:

_h,w—A“

B hw — Ab
Oa W —

—+BF . (4.29)

+al'; pp
Veli¢ine o, f i F' definisane na isti na¢in kao u izrazu (4.25), dok se parametri A%, Ab We
i W odredjuju na osnovu poznavanja strukture energetske zone polaznih materijala koji &ine
superreetku (uz koridéenje poznatih podataka i relacija za ovu vrstu superredetke (122,138]).

Kako je kod materijala koji &ine ovu superrefetku dno provodne zone znatajno (reda 1 eV)
energetski odvojeno od vrha valentne 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 reéi da odgovarajuée
veli¢ine (energetski procep, efektivna masa, ...) linearno zavise od molskog udela z.

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

mq (GaAs) =0.067mg ; my (Alz;Gay-zAs) = mg + 0.083myg ,

gde je mg efektivna masa elektrona. Koriiéenjem energetskog zakona disperzije balkovskih
kristala za degenerisan elektronski gas (2.46), odnosno relacije (2.47), mozemo izraziti energije
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elektronskog transfera unutar polaznili materijala [129,130]:

h* b h? ;
T 2mga?’ T 2mpa? (4.30)

Wa

Energiju elektronskog transfera izmedju razli¢itih materijala (filmova) proceniéemo da lezi u

intervalu:

we — wb
2

_ We+wt
h 2

W , (4.31)

gde je p - parametar koji odredjuje velicinu energetskog transfera W u odnosu na We/t,

Parametre A% i A’ odrediéemo na osnovu balkovske diperzione relacije u dugotalasnoj
aproksimaciji (2.46), koja u opitem sluéaju ima oblik: E = A — GW + Wk?a?. Na taj naéin
mozemo definisati energije dna provodnih zona oba materijala (posmatrano za tzy. I tacku?’
Briluenove zoue tj. k, = oy = k; =0):

EYY = A — 6w/t = B — Fo = AY _ A0 6(W° — W) =V, . (4.32)

Velicina V,5¢ (band-offset) predstavlja razliku dna provodnih zona i za ovu superreSetku iznosi
[122,138]:
1.247z | z < 0.45

Vors (@) [eV] = { 1.247z + 1.147(z — 0.45)2 , z > 0.45 (4.33)

Kako se A® meri u odnosu na A%, koji je referentni nivo, uzimajuéi A* = 0 iz (4.32) se
dobija:
A= A% 4 6(W" — W) + Vorp = 6(WE — We) 4 Vors - (4.34)

Zakon disperzije se i u ovomn slucaju dobija iz uslova da je determinanta (4.26) jednaka
nuli. Nalazeuje analitickog resenja bi bilo Jos slozZenije nego u prethodnom sluc¢aju, te su i ovde
primenjene numericke metode izratunavanja.

U aproksimaciji efektivne mase, GaAs/Al,Ga,_,As superresetka se moje opisati kao niz
potencijalnih kvantnih jamna, koje odgovaraju GaAs, medjusobno razdvojenih Al,Ga,_,As ba-
rijerama [121,122,138]. Na taj nacin, promenom debljine materijala moze se uticati na Sirinu
Jame, ili na visinu barijere, promenom udela [1,2], odnosuo, promenom mikroskopskih paraine-
tara (ng, my, p i ) moze se bitno uticati na relevantune makroskopske karaktersitike posmatrane
strukture. Ukoliko je z > 0.88 jame i barijere menjaju mesta [1]. Stoga je ovde za razne kombi-
nacije broja slojeva (n, in,), odnosno debljine (d = a(na+my)), prvog i drugog materijala menjan
parametar z (z € {0.25,0.5,0.75}). Takodje je menjan i parametar p (p € {-1.5,-1,0,1,1.5})
koji opisuje veli¢inu interakcije izmedju filnova W. Ova interakcija, koja se u literaturi pomi-
nje kao parametar kuplovanja elektrona izmedju materijala [129,130], pokazuje bitan uticaj na
transportne i transmisione karakteristike superresetke [129,130,139,140].

Od ogromnog broja analiza (analizirano Je oko 180 razlicitih slucajeva) izdvojeni su i graficki
prikazani samo neki karateristi¢ni, na slede¢im slikama (4.7-4.9). Grafici na pomenutim slikama
predstavljaju zakon disperzije elektrona (zavisnost E — E(k;)) u zavisnosti od karakteristiénih
parametara posmatrane superreSetke (visine barijere, broja slojeva i elektronskog transfera
izmedju materijala). Na apscisama ovih grafika nalazi se velidina k.d/m € [0,1], dok se na
ordinatama nalazi energija elektrona F izrazena u eV.

*Kod ove superreSetke ekvipotencijalne povrsine oko I' minimuma su sfere, a broj elektrona iznad ovih mini-
muma je zanemarljiv [1].
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Slika 4.7: Zakon disperzije za superresetku sa ng=mny =4




. 4

86 4 ELEKTRONI U SUPERRESETKAMA
x=0.25 x=0.5 x=0.75
A A A
075
-1 1 .
—_— — 3
e = L — AR
15 s f—
F——— —— 15
p=15 175 i A 498
) ==l X = 5
w,_,_-—‘——:\f’: 225 2225
geg— - 25 25
5 5 S
02 04 06 08 1 02 04 06 08 1 02 04 06 08 1
A A A
) ) 075
-1 q 1 — -1 &
| —— i DR A
15 s
- —_— 15
p“l 0 175 \ s L e
2 i a1 T
- \ -2
225 225 2225
25 25 25
~ ~ ~
02 04 06 08 1 02 04 06 08 1 02 04 06 08 1
A A A
-1 {_——-— -1 {—‘ 1 . -
= B e
125 ———— -125 SR I ——
15 -<_/—/ s < T
e —_ asp
p=0.0 175 = s
__’_,_—"—”/ R
2 -2 2
N 25 25
02 04 06 08 | ° 02 04 06 08 1 02 04 06 08 1 -
A A A
S ) ——— 1
e
s TT——— | — ol ———
ER; '</_ as— [ e
3 S EY ) S —
p=1.0 175 ——— 175 <
2 e 2 5
S R —— 225
25 25 25
S S ~
02 04 06 08 1 - 02 04 06 08 1 - 02 04 06 08 1
A ' ST A
K e — a1 ;
—
sl T—— sl — L I———
33 < S \K 1.5 b—
p=15 -1.75 R [
peee
2 <:—"’ 2 2
2 L — 25—
S 25— === 25
5 B e P Bl — S >
02 04 06 08 1 02 04 06 08 1 ° 02 04 06 08 1
Slika 4.8: Zakon disperzije za superrefetku sa n, = 6 i n, = 4
P p
A




4.1 Zakon disperzije elektrona u superresetkama

p=1.5

p=0.0

=10

x=0.5

—_— i e

-LS
-1.75‘<’d—— .m”'{
\\_
2 . -2
s T T———— 225
25 25
.2 N
7 7
02 04 06 08 | 02 04 06 08 1
N A
¥ . B il
p————————— pr———
T —— s
T = N L8
.__—’-—/-’——_
-1.15\ -178
[
-2 [ e A
L - 225
25 25
> >
02 04 06 08 | 02 04 06 08 1|
A A 7 ) )
-l -1}
Y 125 §
-1 -1 >—
-175 ABT T ———
—————’—‘_'d_—_-’_
2 2 =" " .
225 i 225
2.5 -2.5
> >
02 04 06 08 1 02 04 06 08 1
A A
foscc e
1 A
15 as|l ==
-1.75 -ms_b
as e ——— 225
25 25
> >
02 04 06 08 1| 02 04 06 08 |
A A
-1 N —— S
—_— e N
anl s
-1.75—\\ AT
N ———
== 2
22— 228
25 28
> ~
7~ 7

02 04 06 08 I

02 04 06 08 I

87

02 04 06 o0& 1

.75

-1

-125

175

-2
<225

02 04 06 08 1

02 04 06 08 |

-5

v

02 04 06 o0x |

v

Slika 4.9: Zakon disperzije za superresetku sa ng, = 8 i ny =4
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Analizirajuci energetski spektar elektrona u GaAs/Al,Ga,_;As superreSetkama doslo se do
sledeéih zakljucaka.

e Iincrgetska zona se, kao i kod proste superredetke, cepa na niz dipserzionih grana (jednak
ukupnom broju slojeva superredetke). Medjutim, pored kvazikontinualnih minizona (gru-
pisanili na vi§im energijama), ovde se javljaju stanja (na nizim energijama) koja prakti¢no
ne zavise od z komponente talasnog vektora. Stoga se ta stanja mogu interpretirati kao
diskretna stanja kvantne jame [127,141].

e Povedanjem S8irine kvantne jame (broja slojeva n,) broj diskretnih stanja se poveéava,
a rastojanje medju njima smanjuje (3to je karakteristitno ponaanje za stanja n kvant-
noj jami [1,16]). Na taj nagin ona mogu dostié¢i dovoljnu energiju da preskoge jamu. S
druge strane, Sirina kontinualnih minizona se smanjuje kako poveéanjem §irine jame, tako
i povecanjem Sirine barijere (broja slojeva n;), dok se &irina zabranjenih zona istovremeno
poveava (1,2,121-128].

» Poveéanjem parametra z (visine barijere) broj diskretnih nivoa se poveéava, tako da pri
z = (.75 ona zauzimaju (donju) polovinu celokupne energetske zone superredetke. Pored
toga, Sirina kontinualnih minizona, kao i njihov broj, opada sa poveéanjem z, dok se ceo
spektar §iri ka veéim energijama. Na taj nacin, ncki od kontinualnih nivoa izlaze van
gornje granice balkovske energetske zone GaAs?.

e Ukoliko se energetski transfer izmedju filmova poveéava (parametar p), ceo energetski
spektar se 8iri. Pored toga, ovaj parametar uti¢e na spajanje (degeneraciju) i razdvajanje
pojedinih disperzionih grana. Naime, poveanjem p pojedine disperzione grane te7e da se
spoje, bilo na granici ili u centru I Briluenove zone, sve do neke tzv. kritiéne vrednosti
parametra p. pri kojoj dolazi do njihovog spajanja (pojave nultog energetskog gepa [1,125]).
Nakon toga, daljim poveéanjem p ove grane se razdavjaju. Ta kriti¢na vrednost parametra,
kao §to ¢e kasnije biti pokazano, ima uticaj na prostornu raspodelu elektrona.

4.2 Prostorna raspodela elektrona u superresetkama

Prostorna raspodela elektrona, tj. verovatnoée nalazenja na pojedinim slojevima superredet-
ke, nalazi se slitnim postupkom kao u slu¢aju kristalnog filma. Polazi se od sistema jedna&ina za
elektronske Grinove funkcije (4.23), napisanog matri¢nom obliku: DG = K, gde su: D - matrica
reda (ng +my) X (na +ny) koja odgovara determinanti (4.26) D, a G and K su vektori Grinovih
funkcija i Kronekerovih simbola:

GO;ml \ Joiml \
Giym Ot5my
Gha —2my Onq —2my
i - Gry—1;m K= ih Ono—1;my
Girgimy ’ 2rW Ongiig
Gn°+l my 6na+l;m,
Gn, +ny—2;my fsn.l +ny—2;my
\ G'ml 4ny—1;my 671‘, +ng—1my )

B Energetska zona beskonatnog kristala GaAs procenjena je, za konstantu reSetke ~ 1 nm, iz balkovske relacije:
Emin = A" = 6W* = =2.67 eV i Bjpar = A% —2W* = —0.89 eV.
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Dejstvom inverzne matrice D! sledi: G = DK, a kako se inverzna matrica moze izraziti preko
dijagonalne ¢&iji su &lanovi Dj; kofaktori elemenata d;; direktne matrice, tako mozemno pisati:
1 1 h
Grym = D Z D Kgyimy = DonWw ZD"HW‘SQH"H c (4.35)
q q

Kronekerova § skida sume pri &emu izjednaéuje indekse ¢ i ;. Za trazenu Grinovu funkciju se
tako dobija:
th  Dyim,
Gnl'm, = ———t.
' 27w D
Kofaktori Dy, s, se izratunavaju na osnovu poznavanja determinante sistema D. Kao kod
kristaluih film-struktura i ovde ratunamo samo dijagonalne Grinove funkcije Gnyn, (ralunaju
se samo dijagonalni kofaktori D, ;s ). Grinove funkcije su multipolne, jer se u imeniocu nalazi
polinom D reda (n, +mny) X (1, + ;). Stoga se mora pribeéi faktorizaciji na proste polove;

(4.36)

ik (na+ny) X (na+mny)

m Y Iniimy (@) |
G = 5 s | (4.37)

v=l1
pri Cemu se spektralne tezine gp ., (0) izratunavaju kao:
Dyyiny (00
9"1;"1(9) = % . (4.38)
d_QD(Q)ILJ:e(V)

4.2.1 Spektralne tezine proste superredetke

Iz izraza (4.38) ratunamo spektralne tezine elektrona stavljajuéi (podto je u pitanju prosta
superreSetka) u determinantu (4.26) g, = ¢ = o. Numerit¢kim metodama izralunate su
prostorue raspodele elektrona u prostin superreletkamna, kako za centar I Briluenove zone
(kz = ky = k; = 0, 3to je prikazano na slikama 4.10a-c i 4.11a-c), tako i za njenu granicu

m, 8to je prikazano na slikama 4.10d-f i 4.11d-f).
g + 1y

Pri tome su posebuo analizirane superreetke sa parniimn brojem slojeva (slika 4.10a-f ) a posebuo
sa neparnim brojem slojeva (slika 4.11a-f), jer je odnos broja slojeva pokazao bitan uticaj na
zakon disperzije.

duZ z-pravca (k; =k, =0, k, =

Na osnovu celokupne analize prostorne raspodele elektrona po slojevima superredetke dodlo

se do sledeéil zakljuéaka.

» Uoteno je da su neka od balkovskili stanja ravnomerno rasporedjena u oba filna (u vedini
sluCajeva to su stanja sa srednjimn energijama), dok se druga pojavljuju samo u jednom
od filmova. Pri tome, elektronska stanja sa najnizim i najvidim energijama se iskljuéivo
Javljaju samo u jednom filinu (slike 4.10a i 4.11a - centar I Brilenove zone i slike 4.10d i
4.11d - granica, I Briluenove zone). Dakle, ovakav upro§éen model razmatran u aproksi-
maciji najblizih suseda, veé¢ samo pri promeni energetskog transfera izmedju filmova daje
rezultate uoCene od strane drugih autora [121,137). Ovim se potvrdjuje da primenjeni
metod izratunavanja moze da se koristi za analizu komplikovanijih modela superresetki.

* U slutaju kada je energetski transfer elektrona izmedju filmova slabiji od istog unutar filina
(W < W), sa porastom interakcije W maksimumi verovatnijih stanja u okviru jednog filma
se smanjuju, a povecavaju se stanja koja su pre tog bila manje verovatna, u okviru drugog
fihna. Pri tome su sva elektronska stanja balkovska (slike 4.10a,d i 4.11a,d), 8to je uoteno
1 prilikom prikaza zakona disperzije - sve disperzione grane leZe unutar zone idealnog
kristala.
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Slika 4.10: Prostorna raspodela elektrona u superredetki sa parnim brojem slojeva
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Slika 4.11: Prostorna raspodela elektrona u superredetki sa neparnim brojem slojeva
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e Pri jatem elektronskom transferu izinedju filmova (W > W) slika je obrnuta. Poveéanjemn
interakcije W, manje verovatna stanja u okviru jednog filma se smanjuju, a verovatnija
stanja u drugom filmu postaju izrazenija. Na taj nalin dolazi do pojave lokalizovanih
elektronskih stanja (slike 4.10b,c,f i 4.11b,c,f) €ija je verovatnofa najveéa na spoju dva
filma i naglo opada ka njihovoj unutradnjosti, pri ¢emu se broj tih stanja poveéava sa
porastom W. Analizom zakona dipserzije pokazano je da ta stanja izlaze van granica
balkovske energetske zone [121,137].

e Kod superreSetke sa parnim brojem slojeva javlja se simetrija prostorne raspodele elek-
trona. Prostorna raspodela za niZe energije ista je kao i odgovarajuéa za vide energije
(potpuno su iste raspodele najnize (poslednje) i najvide (prve) energije, zatim pretposled-
nje i druge itd.). Tako e za ovu superredetku (kod koje se javlja simetrija zakona disperzije
u odnosu na pravu fuu/W = 2) uvek, pri W > W, za centar I Briluenove zone doéi do
pojave kako donjih (za najniZe energije), tako i gornjih (za najvise energije) lokalizovanih
stanja (slike 4.10 b,c,f). Na granici I Briluenove zone ova stanja ée se pojaviti samo pri
dovoljno velikoj interakciji W (npr. W = 1.5W), dok pri relativno maloj razlici izmedju
elektronskih transfera (npr. W = 1.1W, slika 4.10e) neée doéi do pojave ovih stanja.

» Ukoliko je broj slojeva superreSetke neparan dolazi do pojave ,ogledalske” simetrije u
odnosu na centar i granicu I Briluenove zone (raspodele za najunize energije u centru I
Briluenove zone su iste kao i odgovarajuce raspodele za najvise energije na njenoj grauici).

Zbog toga ¢e kod ove superresetke, kod koje se javlja simetrija disperzionih krivil u odnosu
na tatku: &k, = 5&(71:—-{-1%)’ —17;—} = 2, uvek, pri W > W doéi do pojave gornjih i/ili donjih
lokalizovanih elektronskih stanja (slike 4.11b,c,f). Tako npr. pri W = 1.1W na granici I
Briluenove zone nece do¢i do pojave donjih lokalizovanih elektronskih stanja (slika 4.11e),
ali e do€i do pojave gornjeg lokalizovanog stanja, 8to je prikazano na slici 4.11b (tu je
ustvari, prikazana prostorna raspodela elektrona za najnizu energiju u centru I Briluenove
zone i najvisu na njenoj granici).

4.2.2 Spektralne tezine GaAs/Al,Ga,_,As superredetke

Kao i za prostu superreSetku, ovde su primenjene numeri¢ke metode nalazenja prostorne
raspodele elektrona po slojevima ove superredetke. U ovoin slu¢aju, u jedna€ini (4.38) uzima se
da je p = hw. Neki od analiziranih slu€ajeva prikazani su na slikama 4.12 i 4.13 (za oba slutaja
prikazana je raspodela po svim energijama i to vertikalnim redosledom, pofev od najnize). Na
slici 4.12 predstavljena je superreletka sa parametrima: z = 0.25 , p = =1 i n, = ny = 4,
dok superreSetka na slici 4.13 ima parametre: z = 0.5, p=1in, = 8, ny, = 4. Pri tome
je na graficima tih slika prikazana zavisnost gn, = gn,(r;), odnosno na ordinatama se nalaze
spektralne teZine elektrona gy, a na apscisama broj slojeva n; = n, + ny.

Analizom prikazanih grafika doslo se do sledeéih zakljuéaka.

e Ispitivanjem prostorne raspodele odinah se uofava da su stanja sa najnizim i najvidim
energijama rasporedjena samo u jednom materijalu (kao kod proste superredetke). Pri
tome, stanja sa najnizim energijama (koja dogovaraju diskretnim stanjima u spektru) se
Javljaju iskljuivo u prvom materijalu (Eimne se potvrdjuje da su to stanja kvantune jame),
dok stanja sa najviim energijama, u zavisnosti od z i p mogu preéi i u drugi materijal
(za z > 0.5 i p > 1). Verovatnole nalazenja ovih stanja se smanjuju poveéanjem broja
slojeva. Takodje se uotava i pojava tipi¢nih zapreminskil stanja, koja su skoro ravunomerno
rasporedjena u oba materijala.
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Slika 4.12: Prostorna raspodela elektrona u GaAs/Al,Ga,_, As superredetki:
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Slika 4.13: Prostorna raspodela elektrona u GaAs/Al,Ga,_, As superredetki:
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» Pojava lokalizovanih stanja uofena je na vidim energetskim minizonama. Najveéi uticaj na
ova stanja ima parametar p. Kao §to je re¢eno, postoji neka kritiéna vrednost parametra
koja dovodi do nultog zabranjenog gepa. Ta vrednost se nalazi u intervalu —1 < Pe < 0ili
0 < pec < 1, u zavisnosti od broja slojeva i visine barijere. Naime, za vredunosti parametra
ispod kriti¢ne, stanje koje se nalazilo na n, + ny — 2 disperzionoj grani (ukupan broj je
ng + 1) je bilo lokalizovano, a stanje ng +ny — 1 tipicno zapreminsko, da bi, za vrednost
pe doslo do zamene mesta ovih stanja. Na slici 4.12, gde je p < p,, stanje ng 4+ ny — 2
Je lokalizovano, a na slici 4.13, gde je p > p,, stanje n, + npy — 1 je lokalizovano. Ovaj
parametar utice i na zamenu drugih energetskih nivoa, $to je ustvari dokaz da dolazi do
nverzije minizona nakon spajanja disperzionih grana [1].

Celokupnom analizom euergetskil spektara i stanja u obe posmatrane superredetke dolazi
se do zakljutka da se promenom karakteristiénil parametara strukture moze bitno uticati na
njiliove fizi¢ke karakteristike.

Cak i samo promena debljine polaznih materijala utie na promenu $irine minizona i zabra-
njenili minizona, ili pojavu nultilh energetskih gepova u spektru [1,125). U sludaju superresetke
GaAs/Al,Ga)_ As, promenom parametra z moZe se uticati na broj i raspored stanja kvantne
jame®. Pojava ovih stanja je uotena eksperimentalno na slojevitim strukturama, uopdte. Ova
stanja doprinose magnetnom kuplovanju koje moze dovesti do ogromne magnelootpornosti u
ovim strukturama [127,141].

Promena energetskog transfera elektrona izmedju konstituenata (W ili p) utite na pojavu
lokalzovanih stanja, veoma bitnili u transportnim karakteristikama superredetke [121,122,126,
128,137,138]. Ta stanja se mogu veoma jednostavno eksperimentalno izu€avati raznim spektro-
skopskim tehnikama (nedjuzonski prelazi izinedju ovil stanja pripadaju dosta veéin energijaina
od ostalili prelaza u superredetki) [142]. Takodje ona dovode do Starkovog irenja i poveéane
apsorpcije, tako da postaju idealni kandidati za optitke modulatore i detektore.

Pored toga, medjuelektronski transfer (W) utie na transportne i transmisione karakteristike
(narotito primenom elektri¢nog polja) superredetke. U visokim elektricnim poljima, ukoliko se
podesi da ovaj parametar bude mali (slab transfer izmedju elektrona), moze doéi do forwiranja
domena elektriénog polja (koje je jod davno eksperimentalno utvrdjeno - merenjemn provod-
nosti). Tipi¢an dominantni proces tada je rezonantuo tunelovanje izmedju razli¢itih podzona
(stanja) u jamama koje pripadaju tim domenima [130,140]. Elektronski transfer proporcionalan
Je koeficijentu transmisije kroz superresetku [129, 130,139]. Razumevanje transmisionih karak-
teristika superresteke je zna¢ajno iz vie razloga. Prisustvo minizona moze se direktno potvrditi
istrazivanjem transmisije balisti¢kih elektrona kroz superredetku. Poznavanje transimisionili oso-
bina veoma je vazno kod njiliove primene kao euergetskih filtera. Na primer, u kvantnim kaskad-
nim laserima, filteri - superresetke sluze za selekciju populacije vidih energetskih nivoa, aktivnog
regiona.

Na bazi ovde opisanih modela i metoda moguée Je istraZivati jo§ neke efekte i modele su-
perredetki, kakve su npr. aperiodi¢ue Fibonatijeve superesetke [143], sa nizomn novih fizickih
osobina. Primenjeni metod takodje dozvoljava prosirenje modela uz uratunavauje uticaja raznih
efekata (npr. elektrignog polja, deformaciju graniénih ili medjupovriina i sl). To otvara vrata
ka izu€avanju mnogih novih uogenih efekata kod ovih stuktura [129,130,139,140,143].

20Ncgde ih jo3 i nazivaju stanjima ispod barijere i ukazuju na njihovu ulogu kod ispitivanja kvantnih dimenzionih
efekata [127,139].
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4.3 Termodinamicke osobine superresetki

Veliki interes za proucavanjem termodinamickih osobina superreetki pojavio se upravo zbog
vaznosti ovih osobina (toplotne provodnosti) prilikom potencijalne primene u raznim uredjajima
1 aplikacijama. Sposobnost hladjenja &vrstog stanja materijala zahteva nisku toplotnu provod-
nost [144]. Preliminarni eksperimentalni i teorijski radovi pokazuju da je toplotna provodnost
superredetki prili¢no niska, kako za transport duz slojeva, tako i za transport normalan slojevima.
Na termodinamicke osobine uticu fononi i elektroni. Mnoge teorije, koje koriste Bolcmanovu
Jjednaginu, tretiraju ekscitacije kao Gestice i ignoridu talasnu interferenciju. Sve one predvidjaju
da toplotna provodnost normalna slojevima opada sa smanjenjem broja slojeva superresetke.
Najegzaktniji prilaz, koji koristi Bolemanovu Jjednaginu, bi bio da se fononska stanja superredtke
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 biée analiziran elektronski udeo u termodinamickim osobinama superredtki u
niskotempertaurskoj aproksimaciji (iz istih razloga kao u idealnim kristalima i tankim filmo-
vima). Pri tome analizu éemo ograni€iti samo na prostu superredetku.

4.3.1 Toplotni kapacitet elektronskog podsistema

Za izratunavanje toplotnog kapaciteta elektrona u superredetki koristimo aproksimativni izraz
za energiju elektrona (po§to nemamo analititko reSenje). Kako je energetski spektar elektrona
u superredetki kvazikontinualan, to ga mozemo aproksimirati sa balkovskim rezultatom u dugo-
talasnoj aproksimaciji, ali uveéanim za vrednost donjeg energetskog gepa superrdetke:

2w

E(k) = Wak® + G ~ :
() a + Gy Gs T + 110

(4.39)

gde je vrednost donjeg energetskog gepa (G,) procenjena na osnovu numerickih rezulatata (ovaj
izraz vazi jedino u sluaju simetri¢ne superredetke i to za sluaj kada je energetski transfer
izmedju filmova dva puta slabiji od transfera unutar njih). W predstavlja energetski transfer
elektrona balka.

Analizu zapoginjemo izrazom za unutrasnju energiju elektrona (2.66) sa prelazom sa sume
na integral, sli¢no kao kod balka:

Na? 2r kg
Pl [ [sinvas [ K, (4.40)
k 00 0

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

T 4232 / e(E-ns)/0 4 1

G

Lp
dE . (4.41)

Nakon smena: B - G, = 22, 22/9 = 1 i (1s = G5)/0 = 7, dobija se:

(Pr—G,)/0

N ’ (O +G)r'? e

U= o el 9T 4%
G,
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U daljemn izratunavanju gornju granicu integrala zameniéemo sa +00, iz istog razloga kao 3to je
u¢injeno kod balka (radi se o niskim temperaturama, a G, je malo u odnosu na IZ), pa nakon
smene 7 — 7 = £ sledi:

oo

NG/ (€ + )3/ T (€ +m)/?
U, = g |0 | Seepr e+ O [ S| sy
-7 -1

Za izratunavanje ovil integrala primenjuju se iste aproksimacije kao kod idealuikh kristala, nakon
Cega sledi:

v - Nps—G,)*2 [3 5w (0 )’2 7r2< 0 \?
Us=—cappare— | gks = Gs) [1+ 5 (#S—Ga +Gs |1+ 3 ,—G,) :

(4.44)
Za nalazenje zavisnosti hemijskog potencijala u, od temperature, izraz (2.70) mozemo napisati
u obliku:
2 oU,

§(E>(T—GT))0'

N =

Na taj nadin se dobija:

b W2 = (1, —~@G,)%? 1+"—2 g 2+G( —-Gy)'2 |1 r N 4.45
= \Hs s 8 \m,—a, s\Hs s +24 =0, , (4.45)

odakle, traze¢i limes 0 — 0 sledi:
6m* W2 = (4y — G,)¥2 = Gy(us — G,)2.
Uvodeéi smenu (u, — G,)"/? = ¢ dobija se kubna Jednatina (po g) &ijim se resavanjem [106]

dobija vrednost hemijskog potencijala superresetke na temperaturi 7' = 0 K:

s G G
g = (GWZI,VJ/Q)Z/J + T’ = o - —33- ; (446)

gde je p,, hemijski potencijal u balku na 7' = 0 K. Zamenom (4.46) u (4.45) dobija se zavisnost
hemijskog potencijala superresetke od temperature:

us(0) = G, + (#30 - %) [1 - Y—; (;%ﬂ , (4.47)

odakle, zamenom u (4.44), sledi izraz za unutra$nju energiju elektrona superresetke:

3N G, 572 0 4 w2 0 2
Us__s‘ (#SO—T) [1+ 12 (/.I.,—G,) +NG’ {l_ﬁ (/—‘s_Ga) J . (448)

Primenom definicije (2.73,) izraz za elektronski udeo u toplotnom kapacitetu superresetke
postaje:

2
k,m? Hso ~ §G-’
2 (/‘so = Ga)Q
Da bi smo uporedili ovaj izraz sa odgovarajuéim (2.74) u balku, uvodimo sledeée oznake:
=0/, iCy=kyn?/2, te je:

C, = 0. (4.49)

1 - Gs 1 _ 2
_G _Cs _ St 3(6m2)2/3(ny + ny)
Cbza—.ﬂ, C’=—0—1_2Gg£— - 4 z. (450)

1
3o 3(6m2)23 (ng + ny)
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Na slici 4.14a graficki je predstavljena zavisnost toplotnonog kapaciteta elektrona od tempe-
rature u oba posmatrana sistema (superredetka - kriva s i balk - kriva b). Zavisnost tolpotnog
kapaciteta superredetke od temperature je, kao i kod balka, linearna, ali je vrednost toplotnog
kapaciteta veéa u superreSetki. Ta razlika je izraZenija na niskim temperaturama, dok priz — 1
praktitno ifezava. Pored toga poveéanjem broja slojeva superredetke toplotni kapacitet se sma-
njuje i priblizava balkovskoj vrdenosti. Dakle, poveéanjem broja slojeva superredetke smanjuje
se njena toplotna provodnost. Pokazano je da isto vazi i za fononski udeo u toplotnom kapacitetu
superredetke [144].

Chsst ’ St R
0.3 b 0.3 b
0.25 0.25
0.2 0.2
0.15 0.15
0.I5 02 025 03 0I5 02 025 03
a) 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 sluéaju primeniéemo za izratunavanje entropije elektrona u
superrefetkama. Polazeéi od izraza za slobodnu energiju elektronskog gasa (2.75) i uvodjenjem
smena iz prethodnog izratunavanja, slobodna energija elektrona u superreSetkama dobija oblik:

05/2 N ® /2 | o
Fy= = [(€+m) 2 In(1+ e6)de . (4.51)
-7
Nakon videstruke parcijalne integracije i aproksimacija primenjenih kod istog izratunavanja za
idealne kristale i film-strukture, ovaj izraz postaje:

N 5 5w/ 8 \?
SN, N o . X L
s =~ Tomamers s = Go) [H 8 (u,—G,)] ' )

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

N Gs\*2 [ | 572 0 \? .
Fs—-w(“so‘?) 1 (/T——G) ' a

Primenom definicije (2.78), dobija se izraz za elektronski udeo u entropiji superredetke:

1
5, = ban? Pso = 30

0, 4.54
2 (pgo— Gs)? ( )

odakle se uotava njena linearna temperaturska zavisnost kao i u balku.
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Da bi smo grafi¢ki predstavili i uporedili eutropiju superredetke sa balkovskim rezultatom
uvodimo oznake Sy = k,7*/2 i = 0/u,,. Na taj nain, koriséenjemn izraza (2.79), (4.54) i
(4.39) sledi:

Sy Sy 1 1
= — =7 = — = L= 4 A 4"'
Sy 5 & 8 A ek B 7 z (4.55)
340 3(6m2)2/3(ng + ny)

Ova zavisnost predstavljena je na slici 4.14b. (kriva b - balk, kriva s - superredetka), odakle
se vidi da entropija u superresetkama ima veéu vrednost od balkovske. Povecanjem broja slojeva
superreSetke entropija se smanjuje i tezi balkovskoj vreddnosti.

Ovi rezultati, dobijeni u veoma gruboj aproksimaciji, ipak pokazuju odstupanje u odnosu
na odgovarajuce balkovske, koje se javlja zbog prisustva energetskog gepa u superresetkama.
Poveanjemn energetskog gepa (smanjenjem debljine superslojeva) poveéava se toplotna provod-
uost superreSetke. Medjutim, ovakav zakljucak ne treba uzeti kao definitivan jer je pokazano
(144] da, u zavisnosti od srednjeg slobodnog puta nosilaca naelektrisanja u odnosu na debljinu
supersloja, dolazi do pojave minimuma toplotne provodnosti (nakon &ega ponovo raste i pri
dovoljuo velikoj debljini dostize saturaciju).
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5 ZAKLJUCAK

5 Zakljucak

Analizom energetskih spektara i stanja u slojevitim kristalnim stukturama (tanki filmovi i

superredetke) doslo se do vaznijih zakljuéaka koji ukazuju na potvrdu veé postignutih rezultata

i tumacenja sasvim novih efekata i pojava.
1. Ove analize pokazuju bitne razlike u zakonu disperzije tankih filmova (analiziran je za-

kon disperzije kako tankog filna sa primitivnom kubnom resetkom, tako i filma sa dve
podresetke) u odnosu na isti kod masivnih kristala.
* Zarazliku od kontinualne energetske zone beskona&nog kristala zona dozvoljenih elek-

tronskih energija u filmu je izrazito diskretna i vza. U filmu sa podrefetkom ova
zona se cepa na dve podzone, diskretnih energeskih stanja, medjusobno razdvojenih
zabranjenom zonom (u odgovarajuéem beskonatnom kristalu takodje egzistiraju dve
podzone, ali kontinualne). Diskretizacija komponente talasnog vektora javlja se u
pravcu duZ koga je sistem ograni¢en. Broj diskretnih stanja je kod filma primitivne
kubne strukture jednak broju slojeva, dok je kod filma sa podresetkom dvostruko
veéi. Povedanjem broja slojeva filma poveéava se broj stanja unutar zone dozvoljenih
energija, kao i sama §irina ove zone.

Poredjenjem beskonacnih i film-struktura uoava se osnovna razlika koja se javlja
kao iskljuciva posledica ograni¢enosti filmova, a to je postojanje energetskih gepova.
Veligine gepova veoma brzo opadaju sa poveéanjem debljine filma, §to zna&i da egzi-
stiraju samo u ultratankim strukturama. Usled postojanja gepova zabranjena zona
filma sa podredetkom je §ira u odnosu na istu kod idealnih kristala. Prisustvo i veli¢ine
gepova utiu na izmenu osnovnog stanja filma i polozaj Fermijevog nivoa, a samim
tim i na fizi¢ke osobine ovih struktura.

Promena perturbacionih parametara na/u povrsinskim slojevima filina bitno uti¢e na
njihove elektronske osobine. Pove¢anjem energije elektrona na graninim povriinama
(parametri €, /2) dolazi do pomeranja celog spektra ka vi§im vrednostima energija,
dok se povecanjem energije elektronskog transfera izmedju grani¢nih i njima susednih
slojeva (parametri w;/;) zona dozvoljenih elektronskih energija u filmu &iri prema
granicama balkovske energetske zone. Na taj nagin, pogodnim izborom parametara
moze se posti¢i da neka od energetskih stanja izadju van najvige i/ili najnize granice
idealnog kristala. Tada dolazi do pojave lokalizovanih stanja, &ija je egzistencija
potvrdjena analizom prostorne raspodele. Pokazano je da energije ovih stanja zavise
kako od perturbacionih parametara tako i od debljine filma. Poveéanjem debljine
filma teze jednoj kona&noj vrednosti.

Pored toga, kod filma sa podresetkom ova stanja se mogu naéi u zabranjenoj zoni,
dovodeci do njenog suzavanja. Uticaj parametara na §irinu zabranjene zone je takav
da, kad se smanjuje parametar €, dolazi do poveéanja $irine ove zone. Zabranjena
zona ima maksimalnu irinu ukoliko ne postoji perturbacija na &vorovima povrainskih
slojeva (e = 0).

2. Numericke analize elektronskih energetskih stanja u supereetkama (prostim i poluprovod-

ni¢kim - GaAs/Al,Ga;_; As) pokazuju bitan uticaj energetskih i drugih parametara ovih
struktura.
» Kao posledica narudenja translacione invarijantnosti duz z-praveca dolazi do cepanja

kontinulane energetske zone na niz podzona medjusobno razdvojenjih zabranjenim
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zonama. Pri towe su, kod proste superredetke, sve minizone takodje koutinualne, dok
se kod poluprovodnicke, pored kontinualnih (rasporedjenih na visim energijama), jav-
ljaju 1 diskretni energetski nivoi, na nizim energijama. Analizomn prostorne raspodele
pokazuje se da su to diskretna stanja kvantne jaine.

o Sirina minizona i medjusobni raspored disperzionih grana zavise od broja slojeva
(debljine) superredetki. U nekim slu€ajevima dolazi do spajanja disperzionili grana u
centru ili na granici I Briluenove zone, odnosno do pojave nulte zabranjene zone.

e Promena energije elektronskog transfera izinedju filmova, kod proste superresetke,
dovodi do pojave energetskih gepova (ceo disperzioni spektar nalazi se unutar bal-
kovskih granica) ili lokalizovanil stanja (stanja koja izlaze van balkovske zone). Pros-
torna raspodela pokazuje da, ukoliko je taj transfer jali dolazi do pojave veéeg broja
lokalizovanih stanja. Kod poluprovodnicke superredetke ovaj transfer utie na inver-
ziju kako energetskih nivoa sa lokalizovanin stanjima, tako i svih ostalih.

e Povelanjem molskog udela z (visine barijere) kod poluprovodnitke superredetke, do-
lazi do porasta broja diskretnih stauja, ali i suzavanja minizona. Pri tomne dolazi
do Sirenja spektra ka viSin energijama, pa neke kontinulane grane izlaze van gornje
granice balkovske zone prvog aterijala.

Izmmenjenost zakona disperzije i energetskil stanja elementarnih nosilaca naelektrisanja u
slojevitim kristalima uzrokuje izmenjeno termodinaini¢ko ponalanje ovih sistemna. Rezultati
sprovedene teorijske analize pokazuje sledece zakonitosti.

1. Na osnovu analiti¢kog resenja zakona disperzije u film-strukturama sa primitivnom kub-
nom redetkom, ispitane su njihove termodinamicke osobine i uporedjene sa istimn u idealnim
kristalima.

o Elektronski udeo u toplotnomn kapacitetu film-struktura ima istu (linearmu) zavis-
nost od temnperature, ali sa smanjenim koeficijentom nagiba, odnosno nizi (ua is-
tim temperaturama) je u odnosu na masivne uzorke. Poveéanjem energetskog gepa
filma (pogodnim izborom parametara ili smanjenjem debljine) vrednost toplotuog
kapaciteta se smanjuje.

e Udeo naelektrisanja u entropiji tankih filmova pokazuje takodje linearnu tempera-
tursku zavisnost, kakva je kod masivnil uzoraka. Vise vrednosti koeficijenta nagiba
ukazuju da su film-strukture neuredjeniji termodinaimniéki sistemni od neograunitenil,
ali i blizi ravnoteznom stanju. Povefanjem energetskog gepa entropija jos vide raste.

e Takvo temperatursko ponasanje filinova vodi indirektno do zakljutka da su oui bolji
superprovodui materijali.

2. Za superreSetku je termodinamitka analiza vriena tako 3to je zakon disperzije procenjen
na osnovu numerickili proratuna.

e Toplotui kapacitet u superresetkama linearno zavisi od temperature, ali ima veéu
vrednost u odnosu na balkovski uzorak. Pri tome, poveéanjemn broja slojeva tezi
balkovskoj vrednosti, odnosno toplotna provodnost se smanjuje.

e Na isti nain ponaSa se i entropija elektrona u superredetkama, s tin §to pokazuje
nedto vidi koeficijent nagiba u odnosu na toplotni kapacitet.

Celokupna analiza slojevitih kristalnih struktura pokazala je da bitan uticaj na fizicke karak-
teristike ovili sistema imna narudenje translacione shmetrije. Promenom parametara strukture
(energetskili parametara, grani¢nih uslova ili njihovih dimenzija) moZe se uticati na poboljdanje
fizickih osobina (transportnil, toplotnih, opti¢kih, ...) koje imaju znafaja prilikom primene
ovili struktura u raznimn uredjajiina. Teorijski metod primenjen prilikom ove analize otvara
moguénosti za nova istrazivanja - kako za opisivanje raznih efekata kod ovde opisanih slojevitih
struktura, tako i za analizu drugih nanostruktura.
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6 Dodatak: Grinove funkcije i Cebisevljevi polinomi

Grinove funkcije su definisane u kvantnoj teoriji polja i, uglavnom, ,barataju” sa kontinual-
nim promenljivima. Njihova primena na fiziku ¢vrstog stanja omoguéena je translatornom inva-
rijantnodéu datog kristalnog uzorka. U ovoj disertaciji je pokazana moguénost njihove primene
i na ograni¢ene - translaciono neinvarijantne kristalne strukture.

U ovom delu bi¢e date grube osnove teorije linearnog odziva i Grinovih funkcija u fizici
kondenzovane materije i kljuéni elementi Cebigevljevih polinoma koji se, kao analiti¢ko redenje,
Javljaju u problemu primene metoda Grinovih funkcija na ograni¢ene sisteme.

6.1 Metod Grinovih funkcija

Poznavanje Grinovih funkcija omoguéava nalazenje energije osnovnog stanja sistema, spektra
1 vrste elementarnih pobudjenja, zatim, termodinamicka svo Jstva u ravnoteznim i neravnoteznim
stanjima posmatranog sistema [33-39,51].

Veoma bitan zadatak statistitke fizike je nalazenje srednjih vrednosti dinami¢kih veli¢ina.
Za veliginu A(z, t) srednja vrednost se definise kao:

(/I(xvt))t = Sp (/i(:l:, t)@t) ) (61)

gde je:
By = e—il.lot/hg(t,to) eiflot/h (6.2)

neravnotezni statisticki operator, a g, - ravnotezni statisticki operator®®. Ako se (6.1) zameni u
(6.2) i izvrde dve cikli¢ne permutacije operatora [24,33], dobija se:

Sp (A(z,02) = Sp {87 (t,t,) €T A(z, 1) e NS (t,1,)5,)
tj.
(A(z,1)e = (S (t, t) Az, 1)S(8,1,))s (6.3)

gde je
b o Hyt\ Hot)
A(z,1) = exp (— r ) A(z,t) exp ( T

Sredingerov operator A(z, t), napisan u reprezentaciji interakcije. Pisanjem ( - - - ); ozna¢ene su
neravnotezne, a ( - - - ), ravnotezne srednje vrednosti. S(t, t,) je unitarni operator, tzv. matrica

rasejarnja:

t
« X 1 «
S(t,t) =Texp | / aw )| . (6.4)
to

%Za izratunavanje neravnoteinih srednjih vrednosti najpogodnije je koristiti ravnotezni operator velikog
kanonitkog ansambla: gy = e(n+”N°"~°)/", jer je velika kanonitka raspodela najopstija (ona ukljuéuje zakone
odr7anja srednje energije i srednjeg broja Zestica).




6.1 Metod Grinovih fuukcija 103

Ako se S-matrica razvije u red i zadrzi na prva dva tlana, Sto odgovara linearuoj aproksimaciji
po interakciji W (¢):

~ L
St (tt) =1+ z/dt’W(t') ,
zht
0

tada je
t
(A(z, 1)) = (Alz, ), + z% / dt'(A(z, ) TW (V') — TW (¢') A(z, 1)), - (6.5)
to

Kako hronoloski operator 7' deluje samo na W ('), ne mora se pisati u gornjem izrazu. lzraz ima
smisla samo za t > ¢/, pa se ispred proizvoda operatora A i W uvodi Hevisajdova step-funkcija
©(t —t'), definisana na sledeéi nacin:

1 t>¢
@(t-tl)z{o t<t

zbog &ega izraz (6.5) prelazi u:

(Alz, )0 = (Als, 1)) + Lit, 1,) , - (6.6)
gde je:
t
L(t,t,) = i, [ et - ) A, g () - W(e) A, 1), (6.7)
‘0

1 naziva se linearni odziv ili reakcija sistemna na spoljasnju perturbaciju W (t).
Radi dalje analize linearnog odziva potrebno je izvrsiti konkretizaciju W (t). Jedna od opétijih
formi hamiltonijana spoljasuje perturbacije je [33-36]:

Biu(t) = [ ae' B, t) e, 1), (©8)

pri demu su B(z,1') - operatori ueke dinamicke varijable B, a g(z',t') - funkcije koje nemaju
operatorsku strukturu i ponekad se nazivaju C - brojevima. Kako je:

X Hyt\ - Hyt
W (t) = exp (—%) Hiny(t) exp (ﬁ) , (6.9)
na osnovu (6.8) i (6.9) operator W (t') ée biti:
W)= [ a'Ba,b) elal, ), (6.10)

gde je

A H, A H
B(a',t') = exp (—#) B(z',t') exp (T(:t) (6.11)

Sredingerov operator napisan u reprezentaciji interakcije. Zamenom (6.10) u (6.7) dobija se:

t
Lt t,) = i%/d:c'/dt'e(a:',t') G(z,z';t,t') , (6.12)
ty
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gde je veli¢ina:
G(z,2'st,t') = Ot — ') (A(z, t) B(a', ') — B(z', ') A(z, t))o (6.13)

1 naziva se dvovremenska temperaturska retardovana funkcija Grina. Ona zavisi od 6N + 2
promenljivih (dva puta po tri prostorne i dve vremenske). Ako je prostor homogen (bez de-
fekata, primesa itd.) onda Grinova funkcija, kao njegova fizicka karakteristika, ne zavisi od kon-
figuracionih koordinata z i z’ ponaosob, ve¢ od njihove razlike z — 2/, pa se broj promenljivih
svodi na 3N + 2. Ako originalni operatori ne zavise eksplicitno od vremena, tj. /i(:z:, ) = /i(:z:)
i B(z,t) = B(z) tada Grinova funkcija ne zavisi od vremenskih koordinata ¢ i ¢/ ponaosob, veé
od njihove razlike ¢ — ¢’ i ukupan broj promenljivih se svodi na 3N + 1. U tom slu¢aju Grinova
funkcija (6.13) prelazi u:

G(z,z;t,t') — Gz -2/, t—t)=
=0t —t) [Jaslz—2',t —t') — Tpalz — ', t — t')] . (6.14)
Ovde su uvedene korelacione funkcije:
Jas(z —2',t —t') = (A(z, t)B(<, t)o; JTpalz—2,t—1t)= (B(z', t") A(z, ) (6.15)

koje u sebi sadr7e 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 simbolitka smena: 7 — A iz — i postavi uslov ' = 0, izraz za Grinovu
funkciju moze da se napide u slede¢em obliku:

Grn(t) = ((Aa(t) | Ba(0))) = ©(1)([Aa(t) , Ba(0))), - (6.16)

Za najrasprostranjeniji naéin izratunavanja korelacionih funkcija, pa prema tome i svih rele-
vantnih karakteristika sistema, smatra se metod jednagina kretanja za Grinove funkcije [33-36):

£Gmn(0) = SOO([Au) , Ba(O)]) + e(t)<["“‘fft“) , éﬁw)})o . )

Korid¢enjem Hajzenbergovih jednagina kretanja za operatore fizickih veli¢ina:

[Aa(t), H (1))

L d 2

1 osnovnih definicija

PN

%@(t) ~6(t), [AB)=AB-B

ovaj izraz se svodi na:

in 5 Gan(®) = 3(0Crm + ([Ax(®), HO)] | Ba(O) (6.18)

gde je Cyy korelaciona funkcija, Cyp = ([Ax(t), B (0))).
Primenom Furijeove transformacije vreme - frekvencija:

+oco
G (e = / dw ™G (w) (6.19)
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Jednadina (6.18) prelazi u
" “ -
o Gan(w) = 5-Coum + ([An(®) , HO)] | Ba(0)))s . (6.20)

Vidi se da se Grinova funkcija G (w) = ((Az(t) | B4(0)))e, izrazava preko nove - vide Grinove
funkcije (([/iﬁ(t) , H (t)] | B#(0)))s. Vise Grinove funkcije se ralunaju na isti nadin kao i
obi¢ne (pomoéu jednalina kretanja), te se tako dobija beskonagan niz, tzv. hijerarhija vezanih
Jedunatina za odredjivanje Grinove funkcije [34,35]. Da bi se i izratunala trazena Jjednoesti¢na,
a redje dvocesti¢na Grinova funkcija, mora se ovaj beskonadan red negde prekinuti koridéenjem
neke dovoljno opravdane aproksimacije [33). ‘

Interesantno je jo§ podvuéi da Grinove funkcije imaju i dublji fizicki smisao. Naime, realni
delovi njihovil polova predstavljaju energije elementarnih pobudjenja, dok reciproéne vrednosti
imaginarnih delova njiliovih polova odredjuju vremena zivota til ekscitacija [34,38,39].

Pored toga, neophoduo je dati vezu izmedju ovili Grinovih funkcija i korelacionih funkcija
koje, kao 3to je napred veé re¢eno, definidu i sve ostale fizicke karakteristike posmatranog sistema.
Ova veza se izrazava preko spektralne teoreme (34,35):

i, [Grm(w +18) = Gan(w —i8)] = (™/? — 1) FiRw), (6.21)

gde je Jji®(w) Furijeov transform korelacione funkcije J57(t). Za t = 0 korelacione [unkcije

(6.15) predstavljaju srednje vrednosti proizvoda odgovarajuéili operatora.

U ovom radu je pokazano da se metod Grinovil funkcija moze uspedno primeniti i na sisteme
Sa narusenom translacionom sinetrijom. Pored opisanih struktura, ovaj metod se pokazao kao
veoma pogodan za nalaZenje zakona disperzije elementranih ekscitacija (elektrona i fonona) u
drugim niskodimenzionim sisteinima (kvantne zice, kvantue tadke i nanotube) [145-151]. Pri
towe, za kvantne zice (koje predstavljaju kristalne strukiure ogranicene u dva kristolograf-
ska pravca) i kvantne tacke (sistemni ogranideni u sva tri pravca) moguce je, koriféenjem ovog
metoda, naéi analiticki oblik zakona disperzije u slu¢aju kada ne postoje perturbacije na i izme-
dju povrSinskih slojeva [145,148,151].

6.2 Karakteristi¢ni polinomi Cebiseva

Ovde éemo detaljno analizirati karakteristi¢ne determinante oblika:

z 1 00 -- 0000
1 210 --000 0
0O L z1 --- 000 0
Palz)=|. . . . . . . . . (6.22)
0 0 0O 1 z 1 0
0000 --01 2z 1
0000 --001 2z
n
koje odgovaraju razli¢itim vrednostima n = 0,1,2, ..., N. Polazeéi od (6.22), uz pretpostay-
ljene potetne uslove:
Po(z) =1; Pi(z)==z, (6.23)

oze se pokazati da determinante P, (z) zadovoljavaju sledeéu rekurentnu relaciju [50):

P,;.H(.'L') = flJP"(!L') = 'Pn_l(:l.‘) § (624)
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Sli¢nu relaciju zadovoljavaju i Cebisevljevi polinomi prve i druge vrste [49]:
Crnt1(z) = 22Cp(z) — Cp—y(z) ,
uz potetne uslove {Co(z) =1, C)(z) =z} i {Co(:r,) =0, Ci(z) =v1- zi}, respektivno.

Rekurentne relacije (6.24) i pogetni uslovi (6.23) mogu posluziti za obrazovanje polinoma
Pn(z). Navodimo prvih deset koji se koriste u veéini proratuna. Neki od ovih polinoma prikazani

su na slici 6.1.

Po(z) = 1

Pi(z) = =

Pa(z) = z*-1

Pi(z) = z° -2

Pi(z) = z'-3z2+1

Ps(z) = 2°—42°+ 3z (6.25)
Ps(z) = a%—5z1 +652 -1

P (z) z7 — 62° 4 102° — 4z

Ps(z) = =8 —72%+ 152" — 1022

Po(z) = z°—8z" +212° — 2023 + 5z
Pu(z) = z'0-9z° + 282° — 3501 + 1522 — 1

2 /",,.-—
71
, = /11
/”K\ /(:, /// / "l/
0 2= DS o A ‘/j
h = B .-\>‘</ o // / /
- s S S
1 e N ')_<~/
-2 - - -
o ¢ 1 L& 2
X

Slika 6.1: Polinomi tipa &ebigeva zan =10,1,2, ..., N

Da bi nasli opsti oblik polinoma P, (z), treba uo¢iti da rekurentna relacija (6.24) predstavlja
homogenu diferencnu jednaginu drugog reda sa konstantnim koeficijentima za svako z. ReSenja
takvih jednagina su oblika [49]:

Palz)=r", (6.26)
gde je r pogodno odabrana konstanta razli€ita od nule. Zamenom probnog redenja (6.26) u
(6.24), dobija se karakteristi¢na jednagina diferencne Jjednaéine,

rP—zr+1=0 (6.27)
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¢iji su koreni:
1 :
"2 =g (.L +Vz2 - 4) " (6.28)

U zavisnosti od varijable z mogu se razlikovati tri sluaja.
a) Za « > 2, koreni (6.28) su realui, pa je opite redenje jednagine (6.24) oblika:

Pu(z) = Arl + Bry, (6.29)

gde su A i B proizvoljne konstante koje se mogu odrediti iz poGetnili uslova (6.23):

T —1y T, —Z
A= : B=

Ty =1y’ Ty —Ty

(6.30)

Na taj natin resenje (6.29) postaje:

Polz) = L [(w + V2 — )t (g 7 = 4)"+'] , T>2. (6.31)

b) Za z = 2 koreni karakteristi¢ne Jednatine su realni i jednaki (r1 = ry = 1), pa je opste
redenje oblika:

Pu(z) = Arl + Bl . ' (6.32)
Iz poketnih uslova se dobija: A = B =1, tako da je:
Po(g) =14+n; z=2. (6.33)

¢) Ako je z € (-2,2), pojavljuju se kompleksni koreni:
1
SN 8 PRI :
71/2—2(.1,:!.1\/1. 4) , (6.34)

Ty = cosd 4 sind | (6.35)

koji se mogu napisati u obliku:

gde je
z=2cos89 . (6.36)

Redenje diferencue Jednagine, i u ovom slu€aju ima oblik (6.29), pri &emu su:

_cosz9+z'sinz9. e cosv —isin4

2i8ind ! 24 sin (6.37)

Uvrstavajuéi (6.36) u (6.29), nakon kradeg sredjivanja uz pomoé Moavrovog obrasca, dobi-
Jjamo:
_ _ sin(n+1)9 )
Pulz) = Pu(¥) = “emg 0 Z€(-22). (6.38)
Nule Cebisevljevih polinoma, koje slede iz uslova: Pn(9) = 0 (pri 9 # 0) definisane su relacijoin

mw
'l9=ml/; u=1,,2,3,...,n
1 imaju posebnog fizitkog znacaja jer definisu polove (singularitete) Grinovih funkcija, a oni, sa
svoje strane, energije elementarnil ekscitacija i vreme njihovog Zivota (33]. Na taj natin je i
omoguéeno analiticko odredjivanje energija elementarnih ckscitacija kod tzv ,idealnil” filinova.
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Eksplicitni oblik (6.38) polinoma Pn(z) omogucava da se dokaze njihova ortogonalnost. Po-
lazeéi od poznate formule:

m

/ sinl(n -+ 1)9] sinf(m + 1)9]d9 = ~dm
0

smenom, 1 = arccos(z/2), dobijamo:
7 1
/ 7V/4= T Pa()Pr(2)d5 = Zhum (6.39)
=2

Poslednja relacija pokazuje da su polinomi Pn(z), n=0,1,2,... ortogonalni u intervalu (-2,2) sa
tezinom 4 — z2/4.
Pored toga, ako relaciju (6.38) napigemo u obliku:

_ sin[(n + 1) arccos(z/2)]
'Pn(x) - \/T__zgﬁ ] (640)
tada, nakon diferenciranja, dobijamo:
i g Esin[(n + 1) arccos(z/2)] _n+lcos[(n+1) arccos(z/2)] - 6.41
de' ™ T g (1 —z2/4)3/2 2 1—z2/4 ' L
Odavde dalje sledi:
d? 3 osin((n+ 1) arccos(z/2)]
@Pﬂ(z) = E!L‘ (1 =2 $2/4)5/2 —
3 cos [(n + 1) arccos(z/2)] 3
e = (6.42)
1 sin [(n + 1) arccos(z/2)]
4n(n+2) (= s2/a)372 g

Eliminacijom ¢lanova: cos [(n + 1) arccos(z/2)] i sin[(n + 1) arccos(z/2)] iz poslednje jedna-
¢ine i koridéenjem (6.40) i (6.41), sledi:
d

(4= 2) 2 P(e) 322, (a) = nin + 2Pa(a) = 0. (6.43)

Jedno partikularno reenje ove diferencijalne jednagine su polinomi (6.38), a drugo:

Dy(z) = cos [(n + 1) arccos(z/2))

sin [arccos(z/2)] (6.44)

Napomenimo na kraju da se polinomi Pn(z) mogu izradunati i kao koeficijenti u razvoju
funkcije generatrise [49):
o0
G(t,z) = > Pu(z) ", (6.45)
n=0
u okolini tatke t = 1 za | ¢t |< 1. Koristeéi rekurentnu relaciju (6.24) i potetne uslove (6.23)
moZe se pokazati da generatrisa polinoma P, (z) ima oblik:

1

—_ 4
I -tz 42 (6:46)

G(tz) =
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