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1. U V O D

Opsti cilj ovog rada je istrazivanje fononskih spektara u idealnim, ali konacnim
strukturama, dakle u strukturama bez narusenja tra.nslacione simetrije ali uz pri-
sustvo granicnih povrsina tog sistema.

A zasto se ispituju has fononi?
Analogno fotonu koji je kvant energije elektromagnetnog talasa uvodi se fonon
kao kvant energije vibracija kristalne resetke ili elasticnog talasa. Zvucni talasi u
kristalima su "sastavljeni" od fonona. Toplotne vibracije u kristalima su toplotno
pobudjeni (kreirani) fononi - analogno toplotno pobudjenim fotonima elektro-
magnetnog zracenja crnog tela. Nikakav eksperiment, direktno analogan foto-
elektricnom, nije do sada izveden sa fononima. Fotoelektricni efekat ne potvrduje
da je foton cestica, vec pokazuje da elektromagnetno polje vrsi razmenu energije
sa drugim sistemima u nedeljivim elementarnirn iznosima HM. Ovo pokazuje da
se energija elektromagnetnog polja kvantuje. Ovakvo isto razmatranje va,zi i za
elasticne talase - fonone, tj. i oni su kvantovani.

Fononi su osnovna pobudenja u kristalu, oni su uvek prisutni podsistem bez
obzira da li se radi o elektronima, eksitonima, feroelektricnim pobudenjima ili
nekom drugom tipu elementarne eksitacije kao glavnom nosiocu mehanizama koji
"proizvode" odredene fizicke osobine, pojave i efekte u kristalu. Takode, fononi kao
podsistem se lako termalno pobuduju, pa su vec sa malim porastom tempe-rature
iznad OA' oni prisutni.

Pojam fonona se uvodi prilikom kvantnomehanickih analiza linearnog oscila-
tora. Energija linearnog oscilatora ima oblik:

En = (n + -)Tiu; n = 0,l,2, . . .

a prirastaj energije pri prelasku iz stanja n u stanje n + 1 iznosi:

Ovaj kvant pobudenja linearnog oscilatora, cija energija iznosi hw, naziva se -
fonrmom. Energija fonona zavisi od 'ma.se M oscilatora i konstante C koja karak-
terise elasticnu silu oscilatora tj. ; ,



Oblast istrazivanja. je ogranicena na analizu fonona tj. fononskih spektara u
tankim strukturama ili filmovima. Filmovi predstavljaju beskonacne strnkture u
jednoj ravrii sa dve paralelne granicne povrsine duz pravca normalnog na tu ravan.

Posle upoznavanja osnovnih elemenata. teorije fonona u kristalima, te elemenata
teorije Grinovih funkcija, prvi deo rada bice posvecen analizi i pregledu najvaznijih
fizickih velicina i njihovog ponasanja za idealne (,,bulk") strnkture. To pre svega sa
ciljem da bi dobijeni rezultati i korisceni metodi nasli kasnije primenu i omogucili
laksu analizu struktura u kojima je translaciona simetrija narusena.

U drugoin delu rada ce biti analizirane kolektivne mehanicke oscilacije u film -
strukturi i rezultati ce biti poredeni sa odgovarajucim u idealnirn, ka,ko bi se uocile
razlike i pozitivne osobine istakle.

Bice najpre ispitan uticaj dveju paralelnih granicnih povrsina duz odredenog
pravca na fononske spektre. Polazeci od standardnog hamiltonijana. za fonon-
ski podsistem, te koriscenjem metoda Grinovih funkcija, dolazi se do sistema
jednacina, cijim se resavanjem (u ovom slucaju se isposta,vilo da, je to moguce
egzaktno resiti koriscenjem Cebisevljevih polinoma) dobija izraz za zakon disperz-
ije fonona u posmatranom filmu.

Fononski spektri poseduju gep (oni su optickog tipa) koji iscezava sa, poveca-
njem debljine filma.
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2 . ELEMENTI TEORIJE FONONA

U KRISTALIMA

U teorijskoj fizici cvrstog stanja najcesce se ana.lizira.ju idealne strukture koje su
prostorno homogene ili poseduju osobinu translacione invarijantnosti. Poznato je
da cistih izotropnih kristala nema, niti se oni mogu na danasnjem nivou tehnologije
proizvesti, pa proucavanje idealnih strnktura ne predstavlja praktican problem. U
torn smislu izucavanje neidealnih struktura dobija sve veci znacaj. Rezulta.ti tih
istrazivanja primereniji su potrebama i razvoju savremene tehnike i tehnologije.

Medutim, izuca,vanje idealnih (beskonacnih) struktura korisno je zbog toga sto
se za osnovne fizicke fenomene mogu izracunati njihove globalne karakteristike i
dobiti ono sto se obicno naziva kvalitativna slika. Zatim, zakljucci dobijeni na
ta.j nacin kao i metodologija istrazivanja mogu se u principu prenositi na neide-
alne strukture, a pre svega na kristalne strukture sa narusenom traiislacionom
simetrijom.

Jednodimenzioni niz atoma iste inase m na jednakim medusobnim rastojan-
jima a (u polozaju ravnoteze) koji vrse male oscilacije oko svojih ravnoteznih
polozaja duz linije po kojoj su rasporedjeni (sl.l) predstavlja. Jednodimenzioni
model kristala. lako takvih kristala u prirodi nema, razmatranje ovog modela
omoguca,va da se shvati priroda kretanja u realnim kristalima. Posmatranjem
kretanja atoma moze se pokazati da je taj sistem ekvivalentan jednom skupu
medusobno zavisnih oscilatora.

o _(._<'=^>__4'r^) o

Slika 1
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Slika 2

Fizicki procesi u kristalu povezani su sa toplotniin kretanjem atoma blizu svojih
idealizova.nih polozaja ravnoteze. Da bi se napisao hamiltonijan fononskog sistema
posmatra se najjednostavniji monoatomni kristal (si. 2).

Hamiltonijan opisanog monoatomnog kristalnog lanca je:

gde je HX hamiltonijan izolovanog atoma na mestu ft u kristalu, V(n — rn)—
potencijal interakcije izmedti dva atoma na mestima ?1 i mi to je parna funkcija
tj. V(n — rn) = V(rn — n). Isti oblik ima i hamiltonijan trodimenzionog kristala
proste kubne strukture (or = a.y = az = a).

Atorni ovakve kristalne resetke os!ciluju oko svojih ravnoteznih polozaja zbog
elasbicnih sila kojima na svaki atom (molekul) deluju ostali iz kristalne resetke, pa
se kristal moze tretirati kao sistem povezanih oscilatora. Oscilovanje jednog atoma
pomocu elasticnih meduatomskih veza se prenosi na susedne i tako se formira
mehanicki talas. Energija tog elasticnog talasa moze imati saino diskretne vred-
nosti ftw,(n + 5) ; » = 0, 1, 2, • • • .

Svakom pojedinacnom kvantu energije talasa c, = hwq moze se pripisati irnpuls
pq = hkq. Uveden na taj nacin, kvant energije kojim se prenosi mehanicki talas
naziva se fonon. Zbog medusobne povezanosti, jedan atom trpi uticaj svih ostalih
atoma koji ga okruzuju, pa zbog kvantovanosti toga oscilovanja oncla sva,ki kvant
tog oscilovanja nosi pecat celokupnog kolektiva atoma, te se u kristalu ne moze
govoriti o fononSma kao pobudenjima individualnili atoma vec o fononima koji
predstavljaju kvante oscilovanja celog kristala.

Ispitivanje oscilatornih karakteristika kristala, u matematickom smislu, svodi
se na trazenje takve unitarne transformacije koja bi hamiltonijan sistema vezanih
oscilatora prevela u ekvivalentni hamiltonijan sistema nezavisnih oscilatora.



Izraz za interakcioni clan u (2.1), koji predstavlja potencijalnu energiju kristala:

U = \ V(* - m) (2.2)
£.1 ^ .tn,m

ispravari je samo na apsolutnoj nuli tj. za "zamrznuti" kristal. Ako se temperatura
povisi atonii pocinju da osciluju tako da

n — » n + n(n) , m — » m + 11(771) (2-3)

gde je t7(?T) pomeranje atoma iz ravnoteznog polozaja n. Tada se inora izvrsiti
i prelaz:

V(n - m) -» V {(ii - m) + [?7(n) - u(m)]} . (2.4)

S obzirom da su na niskim temperaturama poineraji t7(?t) niali, korist.eci stan-
dardnu teoriju malih oscilacija, razvije se funkcija V u stepeni red po Dekartovim
komponentama ua(n) vektora u(n) oko polozaja ra.vnoteze:

V {(n - m) + [(u(n) - »(m)]} = V0(n - m)+

rtnt,a

a, /? oznacavaju moguce projekcije vektora na ose Dekartovog sistema.
Svaki atom lezi u nekoj potencijalnoj jami (kao na si. 2), pa iz uslova stabilnosti

kristala sledi da je drugi sabirak s desne strane znaka jednakosti u izrazu (2.5)
jednak nuli. Dakle, oscilovanje karakterise sa,mo treci sabirak u izrazu (2.5), tzv.
harmonijski clan. Ako se ovaj clan sumira po svim cvorovima i doda mu se
kineticka energija $3rf0 ^w«/2 , dobija se oscilatorni hatniltonijan sistema:

H = ]C •9""^^ + 4 ^ Cof)(" ~ ™} ("«(") ~ u«(m)} [uft(n) - up(m)] (2.6)
no rim, a/3 ';

gde su CQn(n — m) = a/- jt\- \a\ Hukove konstante elasticnosti.
0 "^^ ' ld(n—m)aa(n—m)/f J 0

Posto sile koje deluju izmedu atoma najcesce brzo opadaju sa porastom rasto-
janja | n — m \u atoma, to se izraz za potencijalnu energiju moze napisati
na sledeci nacin:



(Lenard-Dzonsov potencijal koji je proporcionala.n Ar 6 — Dr 12, najbolje ,,pali"
kod fonona u slucaju kovalentnih i molekulskih kristala). Tada se izraz za po-
tencijalnu energiju u (2.6) moze napisati u aproksimaciji najblizih suseda, koja se

— * -*
sastoji u zameni sumiranja ?7, m — + n, n ± A, gde A povezuje atom na mestu n
sa njegovim najblizim susedima. Kako je intenzitet A za sve najblize susede isti
(idealan kristal!), koeficijent C0/j(A) ne zavisi od A . Tada hamiltonija,n (2.6)
postaje:

# = Ey«*(«) + \Y,C»0 [«a (n ) -«o(n±A) j [«„(*) - u,(n ± A)] (2.7)
"« n\,a/3

Koristeci se obicnim formalizmom kvantne mehanike (npr. Hajzenbergovim
jednacinama kretanja), dobija se diferencijalna jednacina koja opisuje male pomer-
aje bilo kog od atoma kristala oko njegovog ra,vnoteznog polozaja:

MuQ(n) = -Y,C«P »/?(" + *) + «/»(" - ^) - 2t^(n) . (2.8)

Resenje sistema jednacina (2.8) trazi se u obliku ravnih talasa

ua(f») = Aa(k}ei(^-^ . (2.9)

Smena (2.9) u (2.8) vodi na sistem od 3JV homogenih algebarskih jednacina za
-*nepoznate amplitude Aa(k):

2«W - f(k)Caf}] Ap(k) = 0 ; a, ft € (*, y, *) ; (2.10)
(3

gde je:

A

Zbog uslova netrivijalnosti ovih resenja, determinanta sistema (2.10) mora biti
jednaka nuli, tj.

—#

Ovaj uslov claje za svaku vrednost k tri pozitivna resenja za dozvoljene frekvencje
u koje zavise od mase atoma M i Hukovih konstanti elasticnosti C0p , ka.o i kod
izolovanog oscilatora, all se razlikuju po tome sto zavise od ta.la.snog vektora k ,
pa se moze reci da u kristalu postoji citav spektar frekvencija uj = u(k) i vrednost
ovih frekvencija zavisi od talasnih duzina mehanickih talasa koji se prostiru kroz
kristal. Pod pretpostavkom da su -tbrzione konstante Ca,0(ot ^ /3) zanemarive u
odnosu na konstante istezanja C070, iz uslova netrivijalnosti resenja:

det || u/X,0 - f(k)CQ,a \\ 0 ,

9



dobija se zakon disperzije fonona:

= 2 £ s i n 2 + sin2 + sin2 . (2.12)

gde je £ = h\lTj — — , v - je usrednjena brzina zvuka, C - usrednjena Hukova
konstanta, tj.

V = o
3

Kod niza sa tri stepena slobode postoje tri naciria oscilovanja: jeduo duz pravca
niza i dva uzajamno normalna u ravnima, normalnim na osu niza. U ovakvim
sistcmima se javlja mogucnost rasprostiranja dva vida talasa: longitudinalni i
transverzalni. To sledi iz uslova normiranja. Kod longitudinalnili talasa vektor
pomeraja atoma u(k) usmeren je duz lanca i podudara se sa pravcem prostiranja,
talasa e\| k.

Kod transverzalnih talasa, vektor polarizacije <T2 usmeren je nonnalno osi lanca
i normalan je na talasni vektor fc, e2 J. k. Za male vrednosti k zakoni disperzije
longitudinalnili i transverzalnih talasa imaju isti oblik:

w|| = v\\k ; wx = v±k

S obzirom da su oscilacije lanca u ravni normalnoj na osu lanca izotropne, v±
ne zavisi od pravca vektora polarizacije u transverzalnom talasu. Zbog toga se
zakon disperzije u trodimenzionalnom slucaju podudara sa zakonom disperzije u
clvodimenzionalnom slucaju, tj. grana. u±(k) je dvostruko degenerisana.

U kristalima sa prostom elementarnom celijom sve tri komponente frekven-
cija mehanickih talasa wa(fc) teze ka nuli kada k — » 0. Takvi kvanti mehanickih
pobudjenja sa linearnim zakonom disperzije zovu se - akustickim fononima.

Ako se na slican nacin analizira kristal slozene strukture sa cr podresetki po
elementarnoj celiji, onda se za dozvoljene frekvencije dobija 3a resenja,, od kojih tri
frekvencije uvek teze nuli kada k — > 0 i odgovaraju akustickim fononskim granama,
dok za ostale (3<r — 3) gra.ne vazi limjfc_»ow(fc) / 0- a mehanicke oscilacije sa ovom
osobinom zovu se - optickim fononima (si. 3).

Ova razmatranja. se odnose na fononske spektre u okvirti jedne elementarne
celije. Trodimenzioni kristal sa N elementarnih celija i a podres etki ima 3]Vcr
stepeni slobode kretanja. Fononski spektar onda uvek cine 3 akusticke grane i
3Na — 3 op ticki h grana. ,
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Slika 3

Hamiltonijan (2.7) konstruisan na vec izlozen nacin tretira ponasanje sistema.
Kako je on kvadratni, moze se dijagonalizovati Furijeovom transformacijom (2.9),
tj. nalazenjem resenja u obliku ravnih talasa,
Prelazak u reprezentaciju druge kvantizacije koristi isti oblik hamiltonijana, samo
se u izrazu (2.9) za pomeraje prelazi na boze-operatori 6j(£) i bj(k) kojj kreiraju,
odnosno anihiliraju fonone sa energijom fo^fc) . Novi operatori zadovoljavaju
sledece komutacione relacije:

Na taj nacin se kvantnomehanicki hamiltonijan, oblika (2.7), moze unitarnom
transformacijom svesti na hamiltonijan sistema nezavisanih oscilatora tj dijaigo-
nahzov.it! i naci energija fonoria u idealnoj beskonacnoj strukturi. Ona se sastoji
u razvoju pomeraja u(n) po ravnirn talasima tipa:

u(n) =
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gde je N = NxNyNz - broj a.toma. (molekiila) u elementarnoj celiji kristala, /,(&)
polarizacioni fononski vektori koji su normirani na sledeci nacin:

£(*) • 5(fc) = 6ij , i . jeOr.y,*) (2.14)

-* -*
i fcj" (&) operator! kreacije fonona sa impulsom fc. Uvodenjem Boze-amplituda
kao koeficijenata u razvoju (2.13), prelazi se na kvantnomehanicki tretniaii osc-
ilatornih pojava u kristalu. Klasican tretman doveo bi do slicnog rezultata, s
razlikom sto se u klasicnom rezultatu ne bi pojavio clan |5Zjf- ^lu}j(^) » k°Ji
definise energiju nultih oscilacija.

Zamenom (2.13) u (2.7) i na osnovu cinjenice da. su komponente vektora n
i k date sa:

|
-» t i 7 i i o JVQ jVo, ^
n a= naaa ; fc a= — - ; — — < (va,n0) < -— , a G (x ,y ,«) (2.15)

jV0rta 2 2

gde su na i i/0 celi brojevi, JV0 - brojevi atoma i a.Q konstante resetke duz
odgovarajucih osa, hamiltonijan (2.7) postaje:

(2-16)

Vidi se da je hamiltonijan dat kao sutna hamiltonijana nezavisnih oscilatora:

Rt = k(^) + 5! Ej(k) , (2.17)
L ^ J

-* — * — • , -* — •
pri cemu su energije fonona Ej(k) = Trujj(k) i broj fonona: »j(&) = bf (k) bj(k) .
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3. GRINOVE FUNKCIJE U

FIZICI CVRSTOG STANJA

Jedan od osnovnih zadataka statisticke fizike je rialazenje srednjih vrednosti
dinamickih velicina. Tako se za velicinu A(x,t) defiriise srednja vrednost:

(A(x,t))t = (S-\t,t0)A(x,t)S(t,t0))0 , (3.1)
gde je

Ji( A ( Hot\ 4\ = exp --•- A(a:,*)exp

Sredingerov operator napisan u reprezentaciji interakcije, a (• • -)o oznacava rav-
noteznu srednju vrednost odgovarajuce velicine. S(t,tn} je unitarni operator -
rnatrica rasejaiija. Treba napomenuti da se za nalazenje ovih srednjih vrednosti
mora koristiti statisticki ravnotezni operator velikog kanonskog ansambla: /50 =
exp f *+^"~-tfo j jer je velika karionska raspodela najopstija (ona ukljucuje zakone
odrzanja i srednje energije i srednjeg broja cestica).

Ako se iS-matrica razvije n red i zadrzi na prva dva clana, sto odgovara linearnoj
aproksimaciji po interakciji IV

tada je

(A(x, t ) ) t = (A(x, 0)o + dt'(A(x,t)TW(t') - TW(t')A(x, /)}„ (3.2)
in Jt0

Hronoloski operator T deluje samo na W(t') pa se on ne mora, ni pi sat i jer ovaj
izraz ima smisla samo za t > t'. Zato se uvodi Hevisajdova step funkcija 0(< — t')
pa izraz (3.2) prelazi u:

0) (3.3)

pri cemu se velicina

- t')(A(x,t)W(t') - W(t')A(x,t))Q (3.4)

naziva linearni odziv sistema. ; .
Ako se operator interakcije predstavi u obliku:

W(t') = dx'B(x', t')£(x', 0

13



e

Sredingerov operator napisan u reprezentaciji interakcije, a fnnkcije e(x', t') ne-
ma,ju operatorsku strukturu i nazivaju se C-brojevima, onda se linearni odziv
moze napisati kao:

L(t, i0)=^r [ dx' /' dt'e(x', t'} G(x, x'; t, i') (3.5)
in J Jt0

Velicina

G(x, x'- 1, t') = Q(t - t'}(A(x, t)B(x', t1) - B(x', t')A(x, 0)o (3.6)

se naziva dvovremenska temperaturska retardovana funkcija Grina. Ona zavisi od
6N + 2 promenljive (dva puta po tri prostorne i dve vremenske). Ako je prostor
homogen (bez defekata, primesa itd) onda Grinova funkcija, kao njegova. fizicka
karakteristika ne zavisi od konfiguracionih koordinata x i x' ponaosob, vec od
njihove razlike .T — x' pa se broj promenljivih svodi na 3N -f- 2. Ako originalni
operator! ne zavise eksplicitno od vremena, tj. y4(.r,/) = A(x) i B(x,t) = B(x}
ta,da Grinova funkcija ne zavisi od vremenskih koordinata t i t' ponaosob, vec od
njihove razlike t — t' i ukupan broj promenljivih se svodi na 3 N + 1 . U torn sluca ju
Grinova funkcija (3.6) prelazi u:

G(a;,x';M') — > G(x - -r', < - « ' ) =

= Q(t - t') (JAB(* - -T', t-t')- Ju(x - .T', t - //)] (3.7)

Ovde su uvedene korelacione funkcije:

JM(x - x', t-t') = (A(x, t)B(x', *')>o ; JBA(X - x', t - 1') = (B(x', t')A(x, t))0

(3-8)
koje u sebi sadrze svu neophodnu informaciju o svojstvima posmatranog sistema.
Upravo iz ovog razloga metod Grinovih funkcija ima izuzetan znacaj u teorijskoj
fizici kondenzovane materije.

Ako se izvrsi simbolicka smena: x — > n i x1 — + m izraz za Grinovu funkciju
moze da se napise u sledecem obliku:

G**(t - t') = ((A*(t) | BA(t'))) = Q(t - t ' ) ( A t ( t ) , B*(t'))0 (3.9)

Za najrasprostranjeniji nacin izracunavanja korelacionih funkcija, pa pre'ma
tome i svih relevantnih karakteristika. sistema, smatra se metod jednacina kretanja
za funkcije Grina. Za dvovremenske ternepraturski zavisne Grinove funkcije njega
su ra.zvili Bogoljubov i Tjablikov jos 1959. godirie:

(3.10)
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Koriscenjem jednacina kretanja za operatore fizickih velicina, ovaj izraz se svodi
na

T —
tldi

Primenom Furieove transformacije

- t') = ihS(t - t')C,t* + ( ( \ A n ( t ) , H(t)] \A(i'))) (3.11)

Gm(t - t1) = r°° due-W-VG^u,) (3.12)
J — CO

jednacina (3.11) prelazi u

fiw G,M(w) = Cn-,n + (([.4a(0 , H(t)\ 4n(0))* (3-13)

Vidi se da se Grinova funkcija G'jt,n(w) = {(At(') | ^rn(^')))^ izrazava preko nove
- vise Grinove funkcije {{U4»j(0 » ^(Oj I ^m(*')))w Vise Grinove funkcije se
racunaju na isti nacin kao i obicne (pomocu jednacina kretanja) te se take do-
bija beskonaan niz, tzv. hijerarhiju vezanih jedna.cina za odredivanje Grinove
funkcije. Da bi se i izracunala trazena jednocesticna, a rede dvocesticna Grinova
funkcija rnora se ovaj beskonacan red negde prekinuti koriscenjem neke dovoljno
opravdane a,proksimacije. U konkretnoin slucaju, u sledecoj glavi, cemo pokazati
kako se ovo sprovodi.

Interesantno je jos podvuci da Grinove funkcije imaju i dublji fizicki smisao.
Naime, realni deo njenog pola predstavlja energije element a rnili pobudenja dok
reciprocna vrednost imaginarnog dela njenog pola odreduje vreme zivota tih eksci-
tacija.

Pored toga, neophodno je dati vezu izmedu ovih Grinovih funkcija i korela-
cionih funkcija koje, kao sto je napred vec receno, definisu i sve ostale fizicke
karakteristike posmatranog sistema. Ova veza se izrazava preko spektralne teo-
reme:

lim \Gm(u + iS) - G**(u - ««)] = eh»<6 - l Jj$(u) (3.14)
o — >-f-0 x '

gde je J$$(u) Furieov transform korelacione funkcije J^(i - t'). Za t = t' = 0
corelacione fvmkcije (3.8) zapravo predstavljaju srednje vretlnosti proizvoda odgo-
varajucih operatora. ;

Znaci, poznavanje Grinovih funkcija omogucava. nalazenje energije osnovnog
stanja sistema, spektar i vrste elementarnih pobudenja, te termodinamicka svoj-
stva u ravnoteznim i neravnoteznim .stanjima posmatranog sistema.
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4. SPEKTRI FONONA U FILMOVIMA

Ovo poglavlje bice posveceno istrazivanju zakona disperzije fonoaa. u film-struktu-
rama pomocu Grinovih funkcija. Da bi se uocile razlike i uticaji postojanja, dveju
granicnih povrsina na moguce fononske energije u oclnosu energije fonona u struk-
turama u kojima nije narusena translaciona simetrija, pomenuti metod istrazivanja
primenicemo prvo na idealne kubne kristale.

4.1 Fononski spektri u idealnim kristalirna

Idealne beskonacne strukture su kristali sa osobinom translacione invarija,ntnosti
u tri uzajamno nekomplanarna pravca. Ovi, pravci koji se uvode u klistalografiji
ne moraju biti uzajamno ortogonalni, pa se zato obicno u teorijskoj fizici kon-
denzovane materije uvodi dodatni, Dekartov sistem. Mi cemo posma.tra.ti samo
kubni kristal kada su kristalografski uvedeni pra,vci uzajamno ortogonalni i ovih
problema nema.

Hamiltonijari sistema u aproksimaciji najblizih suseda moze da se na,pise u
obliku:

(4.1)
»,n

gde je p impuls atoina kristala, M masa atoma dok je efektivni meduatomski
potencijal interakcije zadat izrazom :

= Y, — f (Ua;n.+l,n,.«. " «a;n,,n..«.) ' + («a;n.-1,n,,n. ~ ^n^n,)" +
*,"xi"y^lz

i y'ojns.nj + l.ni ^'o\nx,ny,n, ~T ''o;nI,n!/-l,nI ^o\ns,ny,n, ~\ /

H~ \'n;nI,ny,nf{-\I,rty,ht T Mo^nj.n^.n, — 1 "»;n±,nv,n,
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Za,kon disperzije fonona ispitacemo metodom Grinovih funkcija opisanim u
prethodnom pogla,vlju. U tu svrhti potrazicemo dvovremensku ternperatursku Gri-
novu funkciju:

G%k(t - 0 = ({rw(0 | Ma;^(0» = e(* - 0(K*(0 , ««s*(0])o (4.3)
Dvostrukim diferenciranjem ovog izraza po vremenu (t) dobija se:

. a;n

Ovde se javlja problem vremenskog izvoda delta-funkcije, koji zaista ne daje
doprinos ovoj jednacini, ali se to moze dokazati tek mnogo kasnije, pa to na ovom
mestu treba primiti bez dokaza.

Furije t — > u transformacijom poslednji izraz prelazi u:

- Afw'GSSO") = ~6m + ~{{[p«* , H 1 I ««.;*))« (4-4)

Dalji postupak odredivanja Grinove funkcije zahteva izracunava,nje komutatora
koji figurise u visoj Grinovoj funkciji iz gornje jednacine.

_
Pi};mx,my,mt , n — P0;mx,my,mt i

I [P/3."ti,mtf,nii) ^or;n,,nv,n» ^or^i + l.ny.n^y J ^"ajnj.nyjn^ "'o;ni41,ny,'iiy • "

"T" I Vft^rrif ,my,mzi I ' o;n.T,nj/,ii "'ojn! — l,'iy,nz J I I ^ttini.ny.n, "'a;nx — l ,rij, ,nz I ~>~

-r£ \])0,mI,mv,m,i \^ua;nI,ny,nI ~ W'ajnj.ny + l.nj j j ^ajrij.nj.n! ~ "'Ojnt.ny-l-l.n, j "T

"T~ IP^.mntnjumi ? l"'o;nI,ny,ni "'a;nI(ny — l,n, I I I "ar;nx,ny,ni "a;nj,ny — l ,n» J i

"r^ [P/?,m,,my,m»» ^"ajnuny.n, ~~ uo;nx,nt,n, + \J^ y^a-^x^iy.n! ~ "•a;n.T,n!/,itI + 1 J "4"

~T~£ [P0,mx,my,m,'> ^ua;nltny,nt ~" ua;nx,nv,nt-\j ^'or;n»,ny,n» ~~ J(a;n.r,ny,nI-t J J ==

III y ^ — — 0Q

a;nx,ny,nt ^

i ^rlrn "ni — l,mI"n!;ims(On'Iimi J I ^'ojnuny.Tir *''a;n.T-l,nj,,ni ) T'

i" ^niH QnI>m.IOnv + \,mvVnx,mI) ^"-ajnLny.ni Wajnuny + l^! J ~r

i If'nm "nutnji'nj, — l,my''nI,mi J l^o;nnny,nz "'«;nI,ny~l,nI ) T
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n,-\-1,m, j ^"or;ni,ny, ^a;nx,ny,nz + l j <

;nT ,ny ,nj-ly J =~T l"nnt ^nx,mx t — i,mz] I ua;nx,nv,n

,m, T "•/J,mi,my,m»

"T "•/!?, mx,my,mx my.mj "T ^l'(},mI,mll,mt

,mj + l ^/7,mi,m,m, — 1 T""^.nintn — l,mt > ^'0,mx

.mnm^.m, i W/?,mIt ,rn, — 1 "T" ^'fl,mx,mv,Tni]

V'fl,mx,my + \,mz ^/J.mnmj, — l,m» "•/3,mi,m!/,mI+l M/3,m lFmv,m±-l

Ovde smo koristili komutacione relacije za koordinatn i impuls:

Zamenom nadenog komutatora u jednacinu (4.4) dobijamo:

_ jLf tf~iaa _ c c c _ /'t ((\(~'aa _
mu; ^rnx,nv,n,\mx,my,m, ~ n °nI,mI °nt,mv °n,,m, «->oro ^"^riLnK.nzimj.tny.mi

_ /-»oor _ /^oo _ s~taa _ ( A c\- l t7ly(Tlj JTTl jtTHy ,TTl j nx — 1 ,1y |Tlt JT7lj;(1Tly tT7l j HI ,7Ty -|-1 ,Hz JJU^ ,TTly ,T7lz V " /

_ /^Ofor _ /^<*« _ f-iao \xtny — 1 ,nt\mx,niy,mz nxtnytnz-\-l^Tnxtmy,mt nx,ny,nz — \'tmx,m.y,'mfj

Primenom nove Furije transformacije (n, m -^ k):

s~iaa f , ,\ -i(rt—A)k /~iaf \) = jy 2^ C Gje(U;)

na jednacinu (4.5), te nakon neznatnih algebarskih transformacija, ona, prelazi u:

\— -- 2(cosarfcx + cosayfcj, + cosazkz) + 6 Gj(w) = — — — (4.6)
[ Cao J ^7TCy00 :

Ocigledno, polovi Grinove funkcije su nalaze kada se izraz u uglastoj zagradi iz-
jednaci sa nulom . Njenim resavanjem po u> = u;a(fc) dobijamo tra,zeni zakon
disperzije fonona: -

n / i"\- / »"\ t- /"\ • 1 **xn'X • o <J-y"'« . <y ^'z^z / . »^\a(fc) = Tnjja(k) — 2ii\lQ \ -——H sm — 1~ sin ——- (4.7)
** \ ** \ ii o o o '
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gde je ft
svodi na:

. U aproksimaciji malih talasnih vektora, relacija (4.7) se

EQ(k) = hSla a k (4.8)

% + k* +pri cemu su a — ax = ay = a.z , k =

Ovo je tipican zakon disperzije akustickih fonona.

4.2 Fononski spektri u film-strukturama

Realni kristali, za razliku od idealnih struktura, imaju granicne povrsine. Naruse-
nje simetrije je posledica postojanja izvesnih granicnih uslova. Sistemi koji imaju
dve paralelne granicne povrsine nazivaju se filmovima.

O.

Slika 4.1: nz - indeks resetke duz 2-pravca i nz € (0,1,2,..., N2)

Posmatra se tanki film "istrgnut" iz idealne kubne kristalne strukture, takav da
je u XY • ravnima beskonacan, a u 2 - pravcima ima konacnu debljinu. Znaci da
ovaj film poseduje dve beskonacne granicne povrsine paralelne XY - ravnima i to
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za z — 0 i 2 = L. Prefcposta,vlja se da je u ovom modelu duz z-ose locirano Nz + 1
atorna i da su torzione konstante C0f) zanemarljive u odnosu na konstante istezauja
Coa. Parametri elementarne celije posmatranog filma su onda: n,x = ay = o2 = a
(slika 4.1).

Hamiltonijan fononskog podsistema opisanog idealnog filma u aproksimaciji
najblizih suseda ima isti oblik kao i kod neogranicenih kristala (4.1), ali se zbog
postoja.nja granicnih slojeva mora napisati u razdvojenom vidu:

H = HP + HZ. (4.9)

Uzimaj uci u obzir uslove Caa,i — Caa , i = — 1 , 0 , 1 , Nz — 1 , JVZ , Nz + 1 i cinjenicu
da su slojevi za nz < — 1 i za nz > Nz + 1 odsutni, moramo obracunati sledece:

all i:
^ao,-! = Coa^j+1 = (soa J^ U .

Kad bi Caa<-\ Coa^t+\ 0, tada bi granicni atomi za nz = 0 i nz = Nz bill
"zamrznuti", tj. imali bisrno efekat " kristalnih zidova ".
Na ta,j nacin se izraz za "povrsinski" hamiltonijan moze napisati u sledeceni obliku:

^ ̂of nltny

+ 2
^ a nx,nv

+2 (lla;ni,ny,N,-l — Ua;nt,n9,N,) + 2 ("ajn^rij,,! ~

"ojnj.n^O - "oin^ + l.n^.o) + ("ojn^n^.O ~ Mojn.-l.n^.OJ + (4-10)

Uc,;nx,nv,Nt ~ ua;nx+l,ny,Nt) + \a;nx,riy,Nz ~ ua;n.T-l,ny,N,) +

^2 ( "\1
o;nx,nv,Nt — Ua;nx,ny\-\,NI) + \a;nx,nv,Nt ~ ua;nx,nv-l,Nz)

a izraz za "zapreminski" hamiltonijan kao:

TT _

9M*"* CT
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"I" ^"crjTij.ny + l.n, ~~ ua;nx,ny,ntj ~T \Jla;nI,ny-l,n, ~ Ua;nx,ny,n, J "r

T / _, I ̂ orjni.n^ni+l ^a;ni,ny,nt J i ^"'cr.n^ny.nt — 1 "'«;n.T,nj,,niy I i
n,=2 L J

?<cr;nT,nj,,t ~~ Ua;nx,nv,t] f4"

Zakon disperzije fonona i 11 ovom slucaju potrazicemo, kao i 11 prethodnom
paragrafu, metoclom Grinovih funkcija trazeci Grinovu funkciju istog oblika kao
i (4.3) pomocu jednacine (4.4). Za ra,zliku od (jednostavnije) situacije za idealne
strukture, ovde moramo posebno odrediti Grinove funkcije i izracunati komutatore
za atome granicnih slojeva, a posebno za unutrasnjost filma. Koristeci vec nave-
dene standardne komtltacione relacije izracunacemo odgovarajuce komutatore.

Za donju granicnu povrsinu (nz = 0):

= P/J;m,,mv,0

Za 1 < nz < Nz — 1 na isti naciri'clobijamo:

[P0;mI,my,m, , ^j = [P/gjm^.

^0,mx,my + l,mt ^/3,mx,ms-l,mt ^P,m,c,mv,ms+l ^0,mI,mv,m,-\

Konacno za nz = Nz potpuno istim postupkom slecli:

— uf);mx,my-l,N, ~ "•/3;mI,mv + l,A^I ~ uP;mx,my,N,-l

Zamenom nadenih komutatora u jedna,cinu (4.4) dobijamo:
za nz = 0

_ -\ir 2/-»oor _ _ _"* e c c _ si I 'cf-ia
JWU; ^rnI,ny,0;mI,my,mt ~ n onf,mxvny,my°0,mt ^aa \^'^tn

_ foot _ f-*aa _ f-iaa
nx + \,ny,Q;mx,my,mt nx — l,ny,0;nix ,my, m, n.T,rjj)4'1.0;
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_ flOtQ _ S^ICKX \tny — 1 ,0;rHx»ffiy,ttit ft-Xtny1-{-i'1'nix^mytmz J

za 1 < nz < N, — 1

2/~<oo _ _ c c c _ c<
Vn«,n ,n , ;m» ,m,m» ~ n*'m* n»'m» *'m*

_ /-too
-

_ /'too _ ^too _ /A I o\I,»nj/,mI nz — l,ny,n,;mI,my,mz ni,ny + l,ni;»ni,mj,,mi v /

_ f~icta _ /"too _ s~iaa
n jtn« — 1 TTiz;m-j tTHy ,tnr u^ )ttytTtz"f'lt^'*jt^*yi^* ^T»^j/

za 7i2 = Nz

_ c c c _ /~<
m1,my,mI ~ <y "nx,™* ony,my °N,,m, ^o

Prirnenom delimicne Furije transformacije (zbog nartlsenja tra.nslacione sime-
trije samo duz z-pravaca):

na sistem jednacina (4.12 - 14), te nakon neznatnih algebarskih transformacija, on
prelazi u:

(4.15)

= AC

gde je: ;
u;2 . 0 afc,. . - (ik,.

gk = — - 4sin2 -^ - 4sin2 -± _ 2 . (4.16)
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Ovaj sistem od Nz + l nehomogenih jednacina ima netrivijalria resenja, data u
obliku razlomka ciji je imenilac determinanta tog sistema. Prema tome, energije
nalazimo iz polova, tj. iz tacaka u kojima je ona identicki jednaka nuli:

0 1 0 0 .
1 0 1 0 .
0 1 0 1 .

0 0 0 0 .
0 0 0 0 .
0 0 0 0 .

Ako ovu determinante trazimo uz oblik

> 6 = ea,s

= Qk = 2COSC,, ; k = * +

0 0 0 0
0 0 0 0
0 0 0 0

1 0 1 0
0 1 0 1
0 0 1 0

i/, = 1,2,3, . . , N, + I . (4.17)

koji daje tzv. zapreminska stanja u obliku stojecih talasa, on da determinanta
uzima jedan od oblika Cebisevljevih polinoma druge vrste 5 moze se pisati u obliku:

(4.18)

(4.19)

Izjednacavajxtci oblik determinante (4.18) sa nuloin, dobijamo:

^"* = "AT ~> o '

Zamenom izraza (4.18) i (4.19) u (4.16), te resavanjem te jednacine po u> dobija
se:

TTJA.
cos

2 ' "" 2 ' ~™ 2(JV, + 2) '

Nakon izmene indeksa fiz = Nz -{- 2 — vz ova formula dobija simetrican oblik:

(4.20)

/ • 2 a^x . i oiu 2 °^z^rt) = 2s2a\/sm -——h sin — \ sin
°\*' V 2 2 2 '

pn cemu je:
7T

n-2 — = !,2,3, . . . ,

(4.21)

(4.22)
a, Nz + 2'

Uocava se da, za razliku od kx i ky cija je rninimalna vrednost jednaka nuli,

,.mm'I 1 ^f- — —-- ,̂ -, —

jer je Nz < (Nx, Ny).
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Konacno, zakon disperzije za fonone u tankom nedeformisanom filmu na osnovu
(4.21) i (4.22) je:

Ea(k] = hua(k) = 2E0\/sin2 -^ + sin2 -^ + sin2 -̂ - , (4.23)

gde je E0 — h$la.

Uporedujuci dobijene rezultate sa. odgovarajucim idealnim beskonacnim struk-
turama moze se zakljuciti da sve tri akusticke frekvencije u rnasivnim strukturama
teze null kada k tezi null, dok su, sa druge strane, minimalne frekvencije u tankom
filmu date ka.o:

«•£'"(*., *„ /*,) = «.(*. = *, = 0, kz = ft,*'") = 2ft0 sin ^ 0 .
'" ZJ

(4-24)
To znaci da fononi u tankirn filmovima poseduju fononski gep hu>™tn. Na osnovu

cega se moze odrediti aktivaciona temperatura fonona u filmu:

oc ~ I, = 1 ° s'n o71\ T~oT ' (4.25)+ 2)J

tj. temperatura neophodna za eksitaciju fonona data gornjim izrazom ima konacnu
pozitivnu vrednost.

Vidi se da aktivaciona temperatura. opada sa povecanjem debljine filma., tj.
sa porastom Nz. Za izuzetno tanke filmove aktivaciona temperatura je relativno
visoka. Na osnovu ove cinjenice visa superprovodna kriticna temperatura u fil-
rnovima mogla bi biti objasnjena npr. time da se do Tac film ponasa kao apsolutno
"zamrznuta" struktura i sve dok se ne postigne ta temperatxira u sistemu nisu
prisutni realni fononi. Jasno je da bi se elektroni, sve do ovih temperatura, u
tankoj strukturi mogli kretati bez trenja, tj. bezotporno.

Prema tome, prisustvo fononskog gepa i odgovarajuce aktivacione tempera-
ture za pobudivanje fonona predstavlja mozda moguce objasnjenje cinjenice da
tanki filmovi imaju visu kriticnu temperaturu nego masivne iclealne beskonacne
strukture.
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5. ZAKLJUCAK

Ispitujuci i-uporedujuci fononske spektre u idealnim i film-strukturama dosli smo
do sledecih zakljucaka.

1. Sve tri akusticke frekvencije u masivnim strukturama teze nuli kad k —>
0, dok u tankom filmu teze nekoj minimalnoj vrednosti koja za,visi od debljine
filma. To znaci da fononi u tankim strukturama poseduju energetski gep. Za
njihovo pobudivanje treba uloziti energiju ili ih zagrevati do odredene aktiva,cione
temperature Tac, sto znaci da se sistem do Tac ponasa kao "zamrznut", tj. fononi
nisu prisutni.

2. Nesumnjivo se moze zakljuciti da su ove analize poka,zale da sn filmovi bolji
superprovodnici od odgovarajucih masivnih uzoraka, koji su napravljeni od istog
materijala i iste kristalne strukture. Ova opitna cinjenica je potkrepljena sledecim
rezultatima.
Pojava energetskog gepa u fononskom spektru film - struktxira zna,ci da. se sve do
aktivacione temperature Tac ovi sistemi ponasaju kao zatnrznuti, bez mehanickih
vibracija koji bi stvarali otpor provodenju elektricne struje.

Svi ovi zakljucci su kvalitativne prirode i odnose se na promenu fononskih
stanja i spektra pod uticajem prisustva granica strukture, kao i moguci uticaj
tih promena na fizicke karakteristike sistema. Zbog toga, sto su uracunati samo
fononski uticaji, ne mogu se smatrati konacnim.

Nastavak istrazivanja treba da ispita uticaj granica na spektre i stanja drugih
elementarnih pobudenja i nosilaca naelektrisanja i na njihovu interakciju u pris-
ustvu izmenjenog fononskog polja. Na osnovu takvih rezultata moci ce nesto
konkretnije da se kaze o velicinama superprovodnih karakteristika film - struk-
tura.
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