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Nutepakiyja joHa ca rpadeH-uzonarop-rpadex
KOMIIO3UTHUM CHCTEMHMa

Caxerak

VY 0BOj aucepranyju je UCHHTHBaHA XuOpuau3zanuja J(upakoBor 1iasmMoHa u3 rpadeHa u
MOBPIIMHCKUX onTHYkKX (oHoHa u3 Al2Os3 cioja aHanu3upameM HHTEPAKIIMjE jOHa, KOju ce Kpehe
napajgeiqHo H3HaJ rpadeH-uzonarop-rpadeH cucrema, ca CIOMEHYTHM KOMIO3uTuMa. Jlpyrum
pednMa, mpoyvaBaH je YTHIIAj Te XUOpUau3alyje Ha eekat Tajaca y moTeHIHjary KOju ce HHIYKYje
y TOPH-0] MTOBPIITMHH CUCTEMA, Ka0 ¥ Ha 3ayCTaBHY CHIIY M CHJTY JIMKA KOj€ JIeNyjy Ha yITaHy YeCTHUILY.
EdexrtuBaa nuenekrpuvHa QyHKIMja CHCTeMa, TOTpeOHA TPH N3padyHaBamky HABEICHUX BEIIMIMHA,
noOujeHa je Ha JIBa HauyWHA: METONOM Ha 0asu Oe3macenux JlupakoBux (epmuona (MDF) u
poIMpeHuM XxuapoanHamuukum mozeiom (eHD). Jlooujenu pesyararu cy yrnopehenu ca ab initio
METOJIOM, T€ je KOHCTATOBaHO Ja ce 3a edekar Tagaca MDF momen ciaxe ca ab initio kana je 6p3una
YeCcTHIle UCTIOA M Maiio n3Haj Pepmujee Op3uHe y rpadeny, 10k ce eHD Moaen MoKe KOPUCTUTH
3a Op3uHe nocra u3Haa Gepmujese. [lokazaHo je kKako Ha 0OJIUK, AMIUTHTYTY, IEPUOJT OCIMIIAIU]a U
MIPOCTOPHU JIOMET TaJacHOT e(eKTa y MHAYKOBAaHOM MOTEHIIMjaly YTUYy KOHIICHTpalrja HOCUIana
HaelleKTpUcama y rpadeHy, 1e0/bHa H30IaTOPCKOT CJI0ja ¥ BheroBa JUEIEKTPHYHA CBOjCTBA, PaKTOp
npurymema J(MpakoBor Iuia3MoHa, ad W Op3WHA ynaJaHe HaelIeKTPHCAHE YeCTHIe, Kao U HheHa
yIaJbeHOCT OJ] caMor cuctema. [Ipunukom mpopadyHa 3aycTaBHE CHIIC U CHUJIE JIMKa JOOUjEHO je /1a
TJIaBHU pa3jior Heclarama Mmel)y MeromaMa mpeacTaBiba YTHIIA] BHCOKOCHEPTETCKHX Mel)y30HCKuX
npenasa eneKTpoHa Koju ¢y ykJbydeHu y ab initio, amu ve u y MDF mozeny. IToceOHa maxma je
nocsehena HruckoM pexumMy Op3uHa y kom ce MDF Beoma 1o6po ciaxe ca ab initio meromom.

Kibyune peun: I'paden, mnazmon-poHoH Xxubpuanzanyja, edekar Tanaca,
3aycTaBHA CHJIa, CHJIa JIMKA
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Interaction of ions with graphene-insulator-graphene
composite systems

Abstract

In this dissertation the hybridization of Dirac plasmon coming from graphene and surface
optical phonons from Al2Os3 layer is studied by analyzing the interaction of ion, which moves parallel
and above of the graphene-insulator-graphene systems, and aforementioned composites. In another
word, the impact of that hybridization on wake potential induced in top surface of the system is
considered, as well as on the stopping and image forces acting on the incident particle. Effective
dielectric function needed to calculate mentioned quantities is obtained using two methods: model
based on the massless Dirac fermions (MDF) and the extended hydrodynamic (eHD) model. Results
were compared with the ab initio method and it was found that for the wake effect, MDF model agrees
with ab initio when particle speed is below or above Fermi velocity in graphene, while eHD should
be used for speeds well above the Fermi velocity. It is shown how the doping density of graphene,
the thickness of the Al>Os layer and its dielectric properties, the damping factor of Dirac plasmon,
but also the incident particle speed, and its distance from the system affect the shape, magnitude,
wavelength, and spatial distribution of the induced wake potential. For the stopping force and image
force it is procured that the main reason for discrepancies between methods is the impact of the high-
energy interband electron transitions, which are included in the ab initio method, but not in the MDF
method. Special attention is paid to the regime of low-particle speeds, where the MDF method
compares well with the ab initio method.

Key words: Graphene, plasmon-phonon hybridization, wake effect,
stopping force, image force

Scientific field: Electrical and Computer Engineering
Scientific subfield: Physical Electronics
UDC number: 621.3
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1. YBoxa

HctpaxkuBama Jlanrmupa (Langmuir Irving, 1881-1957) koja roBope aa cucteM CII000IHUX
€JIEKTPOHA, Y (hOpMH IIa3Me, MOXKE J1a MOAPKH KOJICKTHBHE OCHUJIAIM]E NaTUPajy jOIT O]l CPEIUHE
1920-ux roauHa, J0K Cy MJIA3MOHCKE EKCIUTAIIN]Ee Y YBPCTUM TEIMMa OTKpUBeHEe OKo 1948. ronune
y He3aBHUCHUM ekcriepuMeHTMa Pyremana (Ruthemann Gerhard) u Jlanra (Lang W.). Ouu cy
YOUHIIH J]a Op3H €IIEKTPOHN MOTY Ha JMCKPETaH HAuWH J]a Ty0e SHePTHUjy JOK IpoJia3e Mope]] TAHKUX
MeTtanHuXx ¢uiamoBa. Ta 3amaxama cy JgoBela J0 HJEje O KBAHTU30BAHUM KOJEKTHBHUM
ociuiajama ciio00THUX eICKTPOHA Y METalluMa, IaHac Ha3BaHUM T1a3MoHuMa. Hexyro 3atum, oJt
1951. mo 1953. roauue, bom (Bohm David, 1917-1992) u Ilajuc (Pines David, 1924-2018) cy
00jaBWIM HH3 PajioBa y KOjUMa TEOPHjCKU OOjalimaBajy coMeHytd ¢Genomed [1]. Y Hapeanom
nepuoay Puunm (Ritchie Rufus, 1924-2017) je npy» 1o yOIIITSHH OIKC KOJCKTUBHUX HHTEPAKIIHja Y
IUTa3MH M ONKC CKCIMTaIMja Iula3Ma Tajaca, na Ou 1957. romuHe npeaBHIEO MOCTOjame
MOBPIIMHCKUX IuTa3MoHa [2]. Jlamac moJbe IMIa3MOHHMKE MeTaja MpeACTaB/ba OCHOBY pa3Boja
MHOTOOpOjJHHX 00JIACTH Ka0 IITO Cy HAaHO(POTOHHUKA 32 MHTErprcaHe GOTOHCKE CUCTEME, OMOCEH30pU
ca HAHOCTPYKTypama, MeTaMarepHjaidi ca HEOOMYHUM CJIICKTPOMArHeTHUM (EHOMEHUMA,
TPAH3MCTOPU 3a KBaHTHE pauyHape, PaMaHOBa CHEKTPOCKONHja 3a JCTEKIHU]y I0jeInHAYHUX
moJiekyia uti. [3-5]. C pa3BojeM HOBHX TEXHOJIOTH]ja CTAIHO CE BPIIHU IOTpara 3a HOBUM, OOJbUM U
TambUM Matepujanuma [4] ca oaroapajyhnm cBojcTBHMa KOju OM MOTJIM Jia 3a10BOJbE MOTPEOE CBE
Behe MmuanME3anyje ypehaja.

JBoaumen3noHanHu (21) MaTepujasin ¢y 0JJaBHO MO3HATH HAyIH, ajld BbUXOBO MHTEH3UBHO
UCTpakuBame mounmbe Tek 2004. roaune kaaa cy ['ajm (Geim Andre, 1958) u Hosocemnos (Novoselov
Konstantin, 1974) ycnenu na usnsoje epagen u3 rpadura [6]. I'paden je Bpio 6p3o mocrao Beoma
aTpakTHUBaH MaTepHjall U BETOBHU TUIA3MOHHM MOCIEABUX TOJJMHA IPUBJIAUe MAXkHY U ca TEOPUjCKE U
ca eKCIiepUMeHTaIHe Tauke raeauiira [/—22]. MoryhHOCT jeIHOCTaBHOT KOHTpOIHcama JJupakoBor
MJIa3MOHa MTPOMEHOM KOHIIGHTpalldje HOCHialla HaelleKTpucama omoryhaBa mpumeHy rpadeHa y
(GOTOHHMIIH, ONTOETEKTPOHUIIM, TPaHCHOPMAIIMOHO] ONTHUIM U ia3MoHuiy [5, 23-25]. C mpyre
cTpane, rpadeH je u OMOKOMMaTuOWaH, T€ WMa IMOTEHIWjaHy MPUMEHY Yy OMOMEIUIIMHHU 3a
TPAHCHOPT JICKOBA, y TEPAIHjH JIeUeHha TyMOpa UK Ha T0JbY HaHOTepaHocTHke [26-29]. Takohe, on
WCIIOJbaBa OJJIMYHA ONTHYKA, €JIEKTPOHCKA W (U3MYKa CBOJCTBA Koja OM My omMoryhuna na ce
KopucTH Kao 6rocensop [30-32]. Mehytum, y HaBeeHHM npuMeHaMma, rpadeH He MOXKe CaMOCTaTHO
na ctoju, Beh je morpebHO 1a ce Halje Ha oapeheHoM m3omatopckom ciojy [33-35]. M3onaropcku
CJI0jeBM KOjH pa3/Bajajy ciojeBe rpadeHa OOMYHO MOAPIKABA]Y jaKe ONTUYKE NOBPIINHCKE (POHOHCKE
MOJIOBE KOJH CY aKTUBHH Y HCTOj OOJIACTH YYE€CTAaHOCTH Kao U JIMpakoB II1a3MOH, T CAMUM TUM MOTY
Jia Ta IpUTYIIe WK Ja ce Xuopuausyjy ca muM [36, 37]. TakBa mnazmMoH-poHOH XuOpUaAM3aIHja
MOJKE J1a H3MEHH JTUCTIEP3Hjy KOJICKTHBHUX MOJIOBA Y Tpad)eHy U, MOCIESIUIHO, 1a yTHYe Ha IPUMEHY
ypehaja xoju Ou cagpkanu rpaden [38]. Cnpera mnasmona u gponoHa je npsu nyT npumehena 1966.
roJMHe y KOHTEKCTy PamaHoBor pacejama y N Ttumy ramujym apcennn (GaAs) ysopaka [39], a
eKCIIEpUMEHTAIIHO je youeHa kox rpadena kopuctehu u HREELS (High Resolution Electron Energy
Loss Spectroscopy) TexHuky y xerepocuctemMuma ca rpadenom [40-42] u onTHUKY €KCIUTAIU]Y Y
NEepUOAMYHAM HU30BHMA HaHOTpaka rpadena [43, 44].




3a moOyhuBame m1a3MoH-POHOH XHOpUIU3ALMje MOXKE /1a C€ UCKOPUCTH MHTEPAKIMja joHA
ca rmocMarpaHuM cucreMoM. Hanme, HaenmekTpucaHa yecTula Koja ce Kpehe mapanenHo MeTanHoj
WU TI0JapHO] KPUCTAIHO] MOBPIIMHH Y3POKYyj€ JETHOYECTUYHE CKCIUTAIHM]je W CKCIUTAaIN]je
KOJICKTUBHUX MOJIOBA Yy TOj MOBpPIIMHHM. HacTraHak KOJEKTHBHHUX OCHMJIAIMja Yy IOJApU3aldju
MOCMaTPaHOT MEJHjyMa je OKapaKTepHcaH OCIMJIATOPHUM IOTEHIIMjajoM, KOjU je IO3HAT IOJ
Ha3UBOM eghexam manaca. OBaj epekaT ce jaBJba Y HHAYKOBAHOM €JIEKTPOCTATUYKOM TOTEHIIH]aTy
Kaga Op3uHa yIagHe YecTHIle AOCTHrHe (asHy Op3MHy KOJEKTHBHHX ocimiaiuja [45, 46].
Hcropujcku, edekar Tajmaca je MpBU IyT TeopHujcku aHammsupan 1974. romumue [47] xanma je
npeaBuheHa MOryhHOCT B€3aHHX €JIEKTPOHCKUX CTama Y MOTECHIIMjaly KOJU Ce jaBJba U3a Op30T joHa
JIOK OH IPOJIa3d Kpo3 MaTepujai, a yop3o 3aTuM je u ekcrepumentanno notsphen [48]. Edekar
Tajaca y MHAYKOBAaHOM IOTEHIMjaTy KOJ ABOJMMEH3HOHAITHIX MAaTepujaia MpBU MyT je U3y4aBaH
Ha npumepy 2]1 enexkrponckor raca [49], a 3aTuM U Ha pa3HUM YIJbEHUYHUM HAHOCTPYKTYpama,
ykJpyuyjyhu u rpaden [50-56]. Ha ocHOBY THX HCTpaKuBara YCTaHOBJBEHO je 1a ce epekar Tamaca
y ciydajy cioboaHor rpadeHa jaBiba caMo 3a Op3WHE yIaIHUX YecTHIa Koje cy Behe on @epmujeBe
Op3uHe y rpadeny jep mpu TuM Op3uHaMa Aoiasu a0 nodyhewma [lupakoBor miaa3MoHa. YTHIIE]
xuOpuan3anyje mia3Mona U (GoHOoHA Ha edekar Tajaca MPOydYaBaH je y ciydajeBuMa rpadeHa u
MOJIAPHOT CyrcTpaTa o cuiuimjyMm auokcuaa (SiO2) wmm cununujym kapouma (SiC) kama ce
HaeleKkTprucana dectuna kpehe mapanenno rpadenckom ciojy [38, 57, 58]. Ty je mokasano na ce
edekar Tanaca MOKe jaBUTU U 3a Op3uHe Mame oa DepmujeBe ycnen xubpuauszanuje JupaxkoBux
IJ1a3MOHA U3 cjojeBa rpadeHa U POHOHCKUX MOJOBA U3 CylcTpaTa. TakBa reoMeTpuja, y Kojoj ce
yhajHa HaeJeKTpUucaHa vecTuia kpehe mapaneaHo uBpCcToj MOBpIIMHU Wi 2J] matepujany Koju
JISKU Ha CYTICTPATy, MOXKe OUTH O/ MHTEpeca PH MPOydYaBamy pacejarma joHa M0/ MaJiM YIJIOM ca
noBpmrHa [59], ka0 U y Cy4ajy CIEKTPOCKOIHje EHEPreTCKUX I'yOuTaka eJeKTPOHa CIIO0jeBHTHX
CTpYKTypa Koje caapke rpadeH kopucrehum cHON eJIeKTpoHa Koju ce Kpehe HM3Haa HUXOBUX
nospirHa [60].

VY 0BOj aucepranuju je WCIUTUBAKEM HWHTEpaKIMje joHa ca TpadeH-uzonarop-rpadeH
KOMITO3UTHUM CHCTEMHUMA aHaJU3UpaH yTHIla) Xubpuausanuje JupakoBor miaa3MoHa y rpageHy u
MOBPIIMHCKUX ONTHYKUX (DOHOHCKUX MOJIOBA y CJI0jY U30JIaTOpa Ha edeKaT Taraca y UHIyKOBAaHOM
noteniujany. Kao nzomarop uzabpan je amymuuujym(l1)-oxcun (Al203), koju ce 4ecTo KOpUCTH Kao
JMENEKTPHK y ekcriepuMenTiMa [61-65], a y3 To je u Grnokommnatubuian [66, 67]. [TokazaHo je kako
Ha OOJIMK, aMIUTUTYY, IEPUOJT OCIIIIAIM]a M TPOCTOPHHU JIOMET TalacHOT e(eKTa y WHAYKOBAaHOM
MOTEHIIMjaly YTHYY KOHIIEHTpalllja HOCUIIalla HaeJeKTpucama y rpadeny, n1e0JbuHa 30JaTOPCKOT
CJI0ja M HeroBa JMEJIEKTPUYHA CBOJCTBa, (haKTOp Mpuryiiema JupakoBor mia3MoHa, ainu u Op3uHa
ylajHe HaeJleKTpUcaHe YecTulle, Koja ce Kpehe mapanesHo mocMaTpaHoM KOMIIO3UTHOM CHCTEMY,
Kao0 M IBbeHa yJIaJbeHOCT 011 camor cuctema [68, 69]. Ocum ciomenyTor edekra Tanaca, M3yJaBaH je
U YTHIA] I1a3MOH-(OHOH XMOpHU3alMje Ha CUiIe KOje JIeNyjy Ha yHaJlHy HaeJleKTpUCaHy YeCTHlLY,
Tj. Ha 3aycmaseny cuny W culy auka, y3uMajyhu y o03up paziuuuTe KOHIIEHTpAIHje Hocuiala
HaeJiekTpucama y rpadeny, neossune Al,Oz croja, Op3uHe U ymasbenoctd ymanHe dectuiie [70].
3aycTaBHa CcWJia TPEJICTaBha OpP3WHY IHCUIIANM]e KUHETHUIKE SHEpryje YeCTHUIle Koja ce ryom Ha
eKCIIUTaIje y TocMaTpaHoM cucteMy. Cuja JHKa OMHUCYje KOH3EpBATUBHY CHIIY KOja TPUBIAYH
HaeNIeKTPUCAaHy YECTHIly Ka TIOBPIIMHHM CHCTeMa. Te cuiie Ccy MpeTXOJHO MpoydaBaHe IIpU
WHTEPaKIMjH jOHA ca CUCTEeMUMa KOju caapxke rpaden Ha moanosu ox SiOz u SiC [38, 51, 52, 57, 71—
83]. Unrtepakiuje Op3ux HaeICKTPUCAHHUX YECTUIIA Ca YTJHCHUIHUM HAHOCTPYKTYpaMa Cy n3ydaBaHe
3a EELS (Electron Energy Loss Spectroscopy), Tunuuno kopuctehu STEM (Scanning Transmission
Electron Microscope) [84-86], mok crosbaliime HaeIeKTPUCAkhE Ca HUKHUM SHeprujama, Kao IITo je
ciyuaj koa REELS (Reflection Electron Energy Loss Spectroscopy), moxe fa moOyau ¥ IOBPIIUHCKE
dboHOHE cymcTpara W HUCKO(PEKBEHIM]CKE IUIa3MOHCKe MojgoBe 2JI emekTpoHcKor raca [87].
Bpenno je nanmomenytu na u REELS u LEIGS (Low-Energy lon Grazing Scattering) [88—91] xopucte




HaeJIeKTpUcaHe YecTHlle Koje ce kpehy Op3unama y onicery @epmujeBe Op3uHe y rpadeny, Te aa cy
300T TOra TEOPUjCKU CaBplIeHE 3a MoOyhuBame maazMoH-(pOHOH XHuOpHuau3amyje y rpadeny.

[Tpu u3pavyHaBamy BEIMYMHA KOj€ KapaKTEPHILy WHTEPAKIUjy joHa ca rpadeH-u3zonatop-
rpadeH KOMIO3UTHUM CHCTEMHUMA, Tj. IOTEHIMjaia y TOPHEM CII0jy TpadeHa u 3aycTaBHE CUIIEC U
CHJIE JIMKA KOj€ JICJTy]y Ha yIIaJHH jOH, KOPHCTH CE U3pa3 3a ekpanupany KymoHoBy unrepakuujy [92]
y kojeM ¢urypuiie edexktuBHa auenekTpuuHa (ynkumja cucrema rpaden-Al2Os-rpaden. Osa
byHknMja ce wuspakaBa Impeko JokamHe guenekrpuude ¢ynkmmje AlOs cmoja [93] m
noJiapu3aiuoHux (yHKIMja HEMHTeparyjyhux enekrpona y ciojeBuMa rpadena. Y oBom pany cy
KopuniheHe rnojapu3anuone QyHKIMje T0OWjeHe Ha JiBa HauyWHA: METOJOM Ha 0a3u Oe3MaceHuX
JupakoBux ¢GepMHOHA W TPOIIUPEHUM XHUIAPOAMHAMUYKAM MOJETIOM, a JOOHjEeHH pEe3yNITaTH Cy
ymopehenu ca ab initio [94] meromoM. YKyIHM MOTEHIMjAI ¥ HHIYKOBAHU MOTEHIM]al y 00JacTH
cioja rpadeHa Koju je HajOJIMKH YITaIHO] HAaelIeKTpUCaHO] YecTuI| cy oapehenu momohy dypujeose
tpancdopmanuje ekpanupane Kymnonose untepakuuje [68, 69], 10k cy 3aycraBHa cuiia U CHIIa JIHKa
U3padyHare MpeKo oAroBapajyhux u3Boja HHIYKOBaHOT nmoTeHimjana [95].

Jlucepranuja je mojaesbeHa 1o MorniaBjbuMa. Y cienehem mornaBspy cy yKpaTKO IMpUKa3aHa
TEOpHjCKa 00jalIkhekha MOjMOBA KOjU ¢€ KOPUCTE y TIIABHOM TEKCTY, Il KOjU HUCY YCKO MOBE3aHU
ca TeMoM Te3e. Ty crmazajy OCHOBHU ONHCH CTPYKType MarepHjajia, KOJCKTHBHUX OCLMJIAIMja U
BUXOBUX MelycoOHMX WHTepakija, Kao M TIOJIa3HE Tadyke METo/la KOju Cy KopHuimheHu 3a
MOJIeTIOBambE qUeIeKTpruyHe yHKIMje mocMaTpaHux cucrema. Hapenna qBa moriasiba cy nocsehena
rpajliBHUM €JICMEHTHMA MCIMTUBAHUX KOMIIO3MTa, Tj. rpadeny u AlO3 cyncrpary, ca moceOHIM
OCBPTOM Ha HMXOBE IUIA3MOHCKE W (POHOHCKE MOJIOBE. 3aTUM CJIEOH MOJENIOBAHE CHCTEMA, 0
no0ujama KOHAYHUX M3pa3a KOju Ce KOPHCTE NMPUIMKOM HYMEPUYKHX IMpOopadyHa MOCMaTpaHUX
BennurHa. HakoH Tora cy n3noskeHu JoOujeHH pe3yliTaTu: MPBo Cy objalmeHe GyHKIHje ryouTaka
M0jeIMHAYHIX CHCTEMa Ha OCHOBY KOjUX Cy IMCKYTOBaHH e(eKaT Tajaca y MOTSHIIHN]jaly, 3ayCTaBHa
cuna u cwia juka. [locmexama Tpu mornaBba NPENCTaBIbAjy 3aKJby4aK, CIHCaK Kopunrhene
JauTeparype u npuior o ab initio metou.




2. Teopujcke ocHoBe

JlunamMuka roBpIirHa je o0acT pu3MKe Yrju ce movenu Be3yjy 3a 1885. roguny kana je Jlopna
Pejim (John William Strutt, 1842-1919, nosnaruju mon HazuBoM Lord Rayleigh) mpumerno
MOCTOjarbe JIOKATM30BaHUX Tajaca Ha MOBPIIMHUA HU30TPOIHOT ejacTUdHOr Meaujyma [96], mok cy
JAMHAMHKY KPUCTAJIHE PEIIeTKe YBPCTUX Tela nMpBU u3ydaBanu bopu (Max Born, 1882-1970) u ®oun
Kapman (Theodore von Karman, 1881-1963) 1912. romune. Meljytum, y HapeaHOM MEPUOIY
UCTpaXuBama Ccy Ouia QokycupaHa Ha OeckoHauHa Teja, na Ou Tek y Apyroj mojoBuHH 20. Beka
JMHAMHUKa pEIIeTKE IoueNa Jla ce MpUMEmYyje Ha JuHaMuKy noBpimmHa. Otkpuhem rpadeHa
moueTkoM 21. Beka modyena je MmpaBa €KCIAaH3HMja TEOPHUJCKUX M EKCIICPUMEHTAIHHUX pPajoBa O
JBOJJMMECH3HOHATHUM MaTepHjajiiMa.

JlBa riaBHA MPHUCTyNa IMHAMHUIM TMOBpHIMHA jecy meron I'punoBux ¢yHkumja (Green's
function) u mertox rroue (slab method), mro je yoOuuajeHa nuHaAMHKa pEIIETKE MPUMEHEHA HA
cucTeM ca nmoBpmuHaMma. Merox ['puHOBHX (yHKIIH]a je TOTo/1aH 3a ONMCUBAKE TUHAMUKE JedeKaTa,
a MOIITO je MOBpIIMHA moce0aH oOnuK nedekra, Taj MeTof je yOp30 Mmodeo Ja ce KOPUCTH H 3a
JMHAMUKY TOBpIIMHA. METOJ je HapO4YHMTO TMOTOAaH 3a MpopadyHe T'YCTHHE (DOHOHCKUX CTamba,
(dboHOHCKEe pe3oHaHIUje W KopenanuoHux ¢yHkuja. C gapyre cTpaHe, METOJA IUIOYE Jiaje
MHUKPOCKOITICKE JIeTaJbe O IOBPIIMHCKMM BHOpanujama, Tj. momMohy mera ce MOTry TOOUTH
JMCIIEP3UOHE KPUBE, BEKTOPH IOJIapH3alllje, Ca0Jbehe aMIUIMTY/Ia MOBPIIMHCKAX MOJOBA HT/I.
Mertoa mioye HHje TOJMKO TOTOJaH 3a 100ujame TycThHEe (POHOHCKUX CTamba Kao MeToJ I puHOBUX
byHKIHM]ja, aK ce Taj HeJocTaTak Moxe npeBasuhiun ynorpebom cymneppadynapa [97].

ITomrro je rpaden 2J] cuctem, ”HPOPMATUBHO je Jla ce MpBO ynopeau ca Beh moznatum 2J]
€JIEKTPOHCKUM racoM. Ha HajjeqHOCTaBHUjEM HMBOY, METAJIHU CHCTEMHU MMajy JIBE€ TJIaBHE BpPCTE
eKCIMTallMja. MapoBe EJIeKTPOH-UIYIUbMHA U KOJEKTHBHE MojoBe. [lap enekTpoH-IIynsbHHA je
HEKOXEepeHTHa ekcuuTanrja OepmMujeBux 4ecTHla U TMpeKTHa je nocineanna [laynujeBor npuHuna
MCKJbyuema: enekTpon y depmujesom Mopy (Fermi sea) ca tanacuum BektopoM K ce noGym Ba
MOpa y HOBO CTame ca BekTopoM K +( , octaBibajyhu mynssuny usa cebe. Enepruja xoja je norpebna
3a Takas npenas je E = Ex,q — E¢, a3a crama 0iu3y @epmujese nospiune (K =~ Ke) ta enepruja je
JMHEapHO cpa3MepHa umnyicy: Eq =hwg =Ve -hQ, tae je ¢akrop cpasmeproctn DepmujeBa
Op3uHa, V. Koax cuctema ca HepelnaTUBUCTHUKOM JAMCIEP3HjOM, Kao IITO Cy METald H
MOJTYIIPOBOJIHUIIM, €JIEKTPOH-IIYIIJbMHA KOHTUHYYM C€ CacTOjU CaMO M3 YHYTap30HCKHUX Ipelnasa, a
3a CTBapame EJIEKTPOH-IIYIJbUHA MapoBa JOBOJbHA j€ M MPOM3BOJHPHO Maya eHepruja y ONM3uHH
JlupakoBe MOBpIIU. Y3 TO, 2] eNeKTPOHCKHU rac MOXKe J1a MOJAPKU U KOJIEKTUBHE MOJOBE, Kao ILTO
Cy MIa3MOHM Ca JUCHEP3HJOM  Oyomon(J) €+/0, KOjU IIOCTOje WU3BAaH ENEKTPOH-IIYIJBUHA
KOHTHHYYMa, IIITO je MpuKa3aHo Ha ciuny 2.1 (J1eBo). Y cucteMuma Koju UMajy JUCTICP3UOHY KPUBY
Koja nojceha Ha peraTHBUCTHUKY, Kao IITO je HeJonupaH/concTBeH rpaden, Gepmujesa nospul ce
cy30Mja y Tauky Tako Ja YHYTap30HCKe EeKCIUTalldje BHIIe HHUCY Moryhe, Te mocroje camo
Mehy3oHcke. EnexkTpoH-IIynspMHA €KCIUTallMje He MOCTOjeé Ha HHCKUM TemIileparypama, Beh je
notpeOHa eHepruja 3a CTBapame BbUX0BUX NapoBa. CTora, eJeKTpOH-IIYIJbUHA KOHTHHYYM 3ay3HMa
TOPHHU JICO JMjarpamMa 3aBHCHOCTH CHEpruje oJl TajacHor BekTopa (cimuka 2.1 (cpeauwna)), a
KOXEpPEHTHE KOJICKTUBHE EKCIUTAIlMje He MocToje. MelyTuM, yKOJIMKO C€ XEMHjCKU IMMOTEHIIU]jall
noMepu BaH JlupakoBe Tauke, HIIp. JOMHUpameM rpadeHa, YHyTap30HCKE eKCLUUTAIfje Cy MOHOBO




Moryhe ¥ m1a3MOHCKH MOJIOBH CY JI03BOJbEHU. EJNIEKTPOH-IITyIIJbMHA KOHTUHYYM JIOTHPaHoT rpadena
je mpukaszaHn Ha cmuii 2.1 (mecHo). Kako ce xemujcku MOTEHIMjan moMepa cBe najbe o Jupakose
Tayke, Tako rpadeH cBe BHUIlE JIMUX Ha 2]] eIeKTPOHCKH Tac.
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Cauxa 2.1. EJeKTpoH-IIyIUbHHA KOHTHHYYM H KOJEKTHBHH MOJI0BH 2]l eJIEeKTPOHCKOT raca (J1eBo),
HeZOoMUpPaHor rpadena (cpeanHa) u gonupanor rpadena (recuo) [98].

VY 0BOj mucepTanuju je nmoceOHa naxkma mocehena xubpuau3anuju JupakoBor mia3MoHa u3
rpadeHa U MOBPIIMHCKUX ONTHYKUX (POHOHCKUX MOJIOBA M3 U30J1aTOpa, TAKO JIa CY Y OBOM IIOTJIaBIbY
YKpaTKO Jare TEOpHjCKEe OCHOBE O (pOHOHMMa, IJIa3MOHMMA M BUXOBUM MHTepakiujama. [IpBo je
o0janImeHa KpUCTalHa CTPYKTypa MaTepHjaia, a IpUKa3aHe Cy U OCHOBE Ha KOjUMa I0YUBajy MOICIH
JTUENEKTPUYHUX (YHKIMja KOPUIINEH! y TE3H.

2.1. CTpykTypa matepujajia

I'menano ca pyHIaMEHTATHOT CTAHOBHINTA XEMH]CKUX BE3a, TPH OCHOBHE IpyIle MaTepujaia
Cy MeTalM, KepaMuKe U MoauMepu. MeTaiHe Be3e Cy OJUIMKa MeTaja, JOHCKE Be3e Ce jaBibajy KOJ
JTUENIEKTPUYHX KpUCTalla M KepaMHKa, JOK Cy KOJA TOJHMepa JOMHHAHTHE KOBAJICHTHE Be3e.
Komnosutu ce no0ujajy KOMOMHOBame€M JBa WJIM BHILIE MaTepHjajia, Tako Ja HOBOJOOUjEeHH
MaTepHjall UMa KapakTepUCTHKE KOje HEMajy HeroBe MojeAMHaYHe KoMIoHeHTe. [1o KoHCTpyKuuju
KOMITO3UTH MOTY OMTH YECTHYHH, BIIAKHACTH WJIH CJI0jeBUTH (ciuka 2.2) [99].
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Ciuka 2.2, llleMaTCKH MPUKa3 CTPYKTYPa YeCTHYHHUX, BJIAKHACTHX H CJI0jeBUTHX Kommno3uta [99].

2.1.1. Kpucmanna pewiemka

Pacmiopen ctpykTypHUX jeIMHHIIA MaTepujaia ojpeheH je nejcTBoM Mel)yaToMcKux cuiia, mpu
YeMy je MOTEHIMjaJlHa €Hepruja MMHHUMAJIHA YKOJHUKO je Taj pacropesa cuMmerpuyal. Criospaiime
WCIIOJbaBakhe MPOCTOPHO TEPHOJUYHOT pacropesia CTPYKTYPHHX jeAWHHIA (aToMma, joHAa WU
MOJIEKyJia) je MpaBWJIHA reoMmeTpujcka (opma, Tj. kpuctaia. [IpaBuinHa reomerpujcka dopma ce
MaTeMaTUYKH u3pakana oapehenom Bpcrom cumerpuje. Knacudukanuja kpucrana npema Bpcrama
CHUMETpHUje Ce BPIIM MaTeMaTHUYKUM MeTojama TeopHje rpyna. CBH KpUCTalIM MOCEAY]y MPOCTOPHY




MEPUOJIMYHOCT, OJHOCHO TPAHCIAIMOHY CUMETPHUjy, a TOpe] HKe MOTYy Jia UMajy W pPOTAIHUOHY,
pedexcuony, poropedaeKCHOHY WM MHBEep3uoHy cumerpujy. Kpucramna (BpaBeoBa) pemierka
npe/CcTaBiba OECKOHAYaH MEPUOINYaH TEOMETPH]CKH PACIIOpe/l Tauaka Koje 03Ha4aBajy PaBHOTEIKHE
MOJIOKAje CTPYKTYpHUX jenuHuna. [lomoxaj 6uno xor yBopa pemierke Moryhe je 100Ut BEKTOpOM
TpaHcaImje:

—

R=nad, +n,a, +n,a,, (2.1.1)

rae ¢y &, 8, U 8; NPUMHUTHUBHHU BEKTOPH, a KOCPHIUjEHTH N, N, ¥ Ny Cy menu OpojeBu. Y nBe
JMMEH3Hje JINHeapHa KOMOMHAIMja MPUMHUTUBHUX BEKTOPA je OTpaHUYCHA Ha!

R=nd, +n,a,, (2.1.2)

aJli je aHaJOrHa TPOJMMEH3MOHATHOM ciy4dajy. [IpuMuUTHBHHM BeKTOpH Ae)UHUILY A0 MPOCTOpa
KOJU je MPHUIPYXKEH caMmo jeJHOM YBOpPY pELIeTKEe W KOjU MMa HajMamby MOTyhy 3ampemMuHy, Tj.
npumutuBHy henmujy. Lleo mpocTop ce Moxke penpoaykoBaTh OSCKOHAYHMM ITOHABIJbAHHEM
NPUMUTHBHUX henwja, ¢ THM Ja je 3a UCTy pemerky Mmoryhe u3a0partu BUIIE pPa3IUYUTHX
npumuTuBHEX henuja. [IpumutnBHa henuja He Mopa 1a ogpakaBa cumeTpHjy pemerke. EnementapHa
henuja mmMa cuMeTpujy KpUCTAIHE PEIIETKE, aTi HUje IPUMUTHBHA, OJHOCHO CaJIPKU BUILE O] jeTHOT
YBOpa W HEMa MHHUMAIIHy 3amnpeMuHy. YecTo ce KOpUCTH M TEpMHUH jenuHH4YHA henmja, Kao
3aje/IHNYKM Ha3WB 3a NPUMHUTUBHY W €JEeMEHTapHy henujy, Kaga Te [BE HHUje HEOIXOHO
pasnukoBaTH. Burnep-3ajuosa henuja je npumuTrBHA henuja Koja UCIoJbaBa CUMETPHU]Y pEILETKE, a
neduHICaHa je Kao CKyI Tadaka y IPOCTOPY OKO YBOpa pEIIeTKe Koje Cy OJIKe TOM YBOpPY HETo
6uno koM zpyrom 4sopy. OHa ce no0Mja Kaja ce CBe JIMHHUje KOoje Clajajy MmocMaTpaHHu 4BOp ca
CYCEIHUM YBOPOBUMA MPEIOJIOBE OPTOroHaTHUM paBHuMa [100].

Pa3zmarpamem cBux Moryhux cumerpuja 3akipydyje ce aa nmocroju 14 pazmuuntux bpaBeoBux
pemeTK pacnope)eHnX y ceaM cucTeMa KpUCTAITHUX PEHIETKH: YETUPH Y OKBHPY OPTOPOMOHYHOT
cucremMa, TpH y KyOM4HOM CHCTEMY, JBE Y OKBHPY TE€TPAaroHaJIHOT U MOHOKJIIMHUYHOT CUCTEMa U 10
jelHa Y XEKCaroHaJIHOM, pOMOOEIapCKOM W TPHUKIMHUYHOM cuctemy (cimka 2.3). Enxemenraphe
henuje bpaBeoBux pemieTkn Mory OMTH mpocTte, 0a3HO LEHTpHpaHe, MPOCTOPHO LIEHTPUpAHE U
MOBPIIMHCKY IIeHTpHupane. Kana ce yBopoBrMa TUX PEIIETKH MPUAPYKE OAroBapajyhu 6a3ucu of mo
JIBa WK BUIIIE aTOMa, 1001ja ce 1a nmocroje 32 kiace kpuctana u 230 pa3nuuuTuX IPOCTOPHUX rpyHa
10 KOJUMa ce KIacu(PHKy]jy CBE KPUCTAIIHE CTPYKTYpE.

3a IBOAMMEH3HMOHAJIHE CHCTEME CUTYyallja je MHoro jenHoctaBHUja. Kox mux nma camo 10
KJlaca KpucTajia Koje najy ykymHo 17 mpoctopHux rpyma. Ilocroju mer pasnuuutux bpaBeoBux
PELIETKH KaTerOPU30BaHUX Yy YeTUpH 2J[ KpUCTaaHa cUCTeMa: IBe Y OKBUPY MPAaBOYTaOHOI CUCTEMA
U 110 je/IHa Y KOCOM, TPOYT'aOHOM U KBaJIpaTHOM cuctemy (ciuka 2.4) [101].

Onpehenn martepujanu HCIOJbaBajy MoauMopduszam, Tj. MOry aa (opMupajy BHIIIe
KPUCTQJIHUX CTPYKTypa. YKOJIMKO C€ Ta I[0jaBa OJHOCHM Ha XEMHJCKEe e€JeMEHTe, ped je O
anorponusMy. Ilpumep anorponuje cy MoauduKanuje yribeHUKa: JujaMaHT, rpaduTt, rpades,
HaHOIIEBU U (DyJIEpEHU.
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Cinka 2.3. Enemenrapse henuje yerpuaecr 3/] BpaBeopux pemerku [102].
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Cauxa 2.4. Iler 2]] BpaBeoBHX pellleTKH NPABOYraoHe, pOMOMYHe, KBapaTHe, KOCe M TPOYraoHe cuMeTpuje. Y
CBaKOM CJIy4ajy je oceHUeHa npuMuTUBHA henja HajBuIne cuMerpuje (ca crpaHuuama a u b, u yriaom y uamely
UX), 2 KOJI pOMOMYHE CHMETPHje je 10JaTHO NPHUKA3aHA U eJleMeHTapHa nmpaBoyraona heauja (2’ u b’) [101].




2.1.2. Peyunpouna pewiemka

W3 meproaudHOCTH KPUCTAIHE peIIeTKE CIeAW MEPHOAWYaH OOJMK MHOTHUX (PU3UUYKUX
BEJIMYMHA KOj€ OIHUCY]Y KPUCTAIIHY CTPYKTYpY. 3a 00WYaH CUHyCOUJallaH TaJjac:

f(F) = Fe'®T-e» (2.1.3)

ca ammmityaoM F, TanacHuM BekTOpoM K ¥ (peKBeHIMjOM @, MepHOIMYHOCT pemerke Hamehe
yenos f(F)=f(F+R), rne R moxe 6utn 6uo xoju BekTop bpaseose pelieTke, 0HOCHO:

gl — g (MR (2.1.4)
U3 nperxoaHe jeaHaunHe cieau aa je €N =1, oaHocHO 1a je k-R=27n, rae je n meo 6poj. C
063MPOM J1a TOCTOj1 GECKOHAYHO MHOTO BEKTOpa R clie/iu 1a Mopa GHTH GeCKOHAYHO MHOTO BEKTOPA
K Koju 3a70BOJbaBajy CIIOMEHYTH yCJIOB. TH BEKTOpH KONEKTHBHO (DOPMHPajy IMPOCTOp KOjH Ce
O3HaYaBa Kao PEIMIIPOYHA pelieTka. Pernumnpodan mpocTop je MO3HAT U MO Ha3WBOM HMMITYJICHU
npocrop wiu K-poctop. Kpucraina perierka Koja 0Jropapa 1aToj peuupoyHOj PeIeTKH ce Ha3uBa
U JUPEKTHOM PEIICTKOM.

AHaJNOTHO JUPEKTHOj PEUIETKH, PEIUIIPOYHA PEIIeTKA Ce OMKCYje BEKTOPOM TpaHCIaIyje:
K =mb, +m,b, + m;b;, (2.1.5)

rae cy by, b, u b; mpumuTHBHY BexTOpH y PELHUIPOYHOM MIPOCTOPY, a KOeHUIIUjeHTH My, M, u M,
cy uenu 0pojeBu. 3a ABOIMMEH3HOHAIAH CITy4aj je:

K =myb, +m,b,. (2.1.6)

[TpuMUTHBHE BEKTOPH PELUIPOYHE peUIeTKe ce JIeUHHITYy MOMONY NPUMHTUBHUX BEKTOpa
JMPEKTHE peleTKe Ha ciefehn HauuH:

b =27 8, % :
8,-(8, % d,)

b, = 27— 2.1.7)
az'(asxai)

53=27rﬂ.
é.3'(51><é:2)

[lapanenonunen ¢opMupaH Ha NPUMUTUBHUM BEKTOpHMa peuuIpoyHe henuje Ha3uBa ce
npuMuTHBHa henuja penunpouse peuierke. IlpumutuBHa henmja penunpoyHe peleTke MOXe ce
n3adpaTu Tako Ja u3paxkaBa IMyHY CUMETPU]y pelieTke, Tj. kao Burnep-3ajuosa henuja. Burnep-
3ajioBa henuja y peuunpodHoM npoctopy oapelhyje npy bpunyeHoBy 30Hy.

®usnyku 3Ha4aj NpBe bpuiyeHoBE 30HE Ce Orvea y YHMHEHHMIM Ja CE Y H0j Hala3e CBe
(GU3NYKN HECKBUBAJIICHTHE BPETHOCTH KBAa3WTAJTACHOT BEKTOpa K elleKTpoHa KOju ce Hala3u y
KpUCTaTHOj pemeTkr. OCUM TOra, PelHIIPOYHA PElieTKa Ce KOPHCTH W TMPH pellaBamy IPYTruX
¢u3nukux mpodiaema Kao 1ITo je Hip. Audpakiuja Tanaca y kpuctany. Ha caunm 2.5 cy npukazane
JBOJMMEH3HOHAITHE PEIUITPOYHE PelIeTKe ca oarosapajyhum bpunyenosum 3onama [100, 101].

Kputnune rauke bpunyeHose 30He cy oJipel)eHe Tauke BUCOKE CUMETPHU]€ KOje Cy OJ1 UHTepeca
3a IocMaTpaHy pemieTky. 3a ce pemerke [ Tauka ce Hanmasu y HeHTpY bpuiyeHoBe 30He, JJOK Cy
ocTaJie TauyKe IMEHOBAHE 33 CBaKH I10j€IMHAYHHU THIT PEIIETKE.




[IpaBoyraoHa LlenTpupana npaBoyraona Kganparna
(pomOuyHa)

Koca % % % % 9 Tpoyraona
(xexcaroHaiHa)

Cuimnka 2.5. /IBoqMMeH3HOHAJIHE PEIUIIPOYHE pellieTKe ca 0ceHYeHoM npBoM bpuiyenoBom 3onom [101].

depmujeBa MOBPII je MOBPIIMHA Yy PEHUIPOYHOM IMPOCTOPY KOja pasiBaja OKyIHpaHa |
HEOKYIHpaHa eJICKTPOHCKA CTama Ha HyJIToj Temrepatypu. Kana ce enexktpon Hanaszu Ha DepmujeBoj
MOBPIIIM, HEroBa JIMHAMUYKA CBOjCTBA YIJIABHOM 3aBUCE O]l TayHE JIOKAlMje Ha TOj moBpmik. Ha
ocHOBY oOnmka came depmujeBe MOBPIIN y OJHOCY Ha bpuiyeHoBY 30HY Moryhe je ogpeauTtu u
onpeheHa enekTpoHCKa cBojcTBa Marepujana. bpoj paznuuutnx @epmujeBux MOBPIIU KOje TOCTOje
Ha ®epmujeBoM HUBOY JIe(UHULILY JlereHepanyjy yaoaune. Cumerpuja rnpse bpuiayeHoBe 30He Moxke
Jla ce HCKOPHCTH 3a jeIHOCTaBHO MpedpojaBame AereHeprucanux yaonuna [103].

2.1.3. Ilomenuujanna enepeuja

XeMmujcke Be3e cy pU3NUYKe HHTEPAKIH]je, Tj. CUJIE KOje ce UCIoJbaBajy n3Mel)y cTpyKTypHUX
jenuHMma y Matepujany. [IpuBiadHe cHile ce Ha pacTojamuMa of oko Iy ~107'° m ypasrHOTexaBajy
ca o00jHMM cunama. Kana cy Te cuiie y paBHOTEXH KpHUCTal Moceayje MUHUMAIHY MOTEHIIH]alHy
€HEpTH]jy, IITO OJroBapa CTaOMIHOM TEPMOJAMHAMHUYKOM cTamy. Ha cinnm 2.6 je nmpukas npuBiadHe,
0/100jJHE W pE3yIATaHTHE CHUJE, Ka0 U HUXOBU JONPHUHOCH IOTEHIUJAIHO] €HEepruju cucreMa
cacTaBJbEHOI' O] JBe CTPYKTYpHE jellMHHIle Ha pacTojamy I. Ha pactojamuma r <r, npeosnalhyje
0/100jHa cHWJia jep Ty JAOJIa3H J0 y3ajaMHOT MPOJAUpama eJIeKTPOHCKUX objaka, a mo [laymujeBom
MPUHIUITY UCKJbYYeha HUje JT03BOJHEHO J]a C€ JIBa WIIM BHUIIIE €IEeKTpOoHA Hal)y Yy MCTOM KBaHTHOM
cTamy. YKOJIMKO ce JiBa aroma Hal)y Ha pacrojamy I >, usmely wux he 6utu mpuBnadHa cuia
(joHCka, KOBaJieHTHa, MeTajlHAa WM MojieKylapHa — Ban gep BaicoBa u Bomonuuna). Ha
TeMIIepaTypH arcoJIyTHE HyJIE y CTamky CTa0MIIHE paBHOTEXKE, CHCTEM MMa MUHUMAITHY €HEPTH]Y O
E,=-U,+E,, tne E, mnpencraBba €Heprujy HyITHX BHUOpalyja Kojy IMOCEenyjy aTOMU Yy
kpuctanuMa. Enepruja HynTHX BHOpammja je mocieauiia Xaj3eHoeprose penanuje Heoapehenoctn
mpemMa K0joj YeCTHIla orpaHudeHa y ojapel)eHoj o0macTu mpocTopa He MOXKE OUTH Y MUPOBAKY, TAKO
Ja CTPYKTYpHE jeAMHHUIIE KpHCTaia BHOpPHpajy OKO PaBHOTEXHOI mojioxaja F,. Ca moehamem
TEMIIEpaType pacTe M €Hepruja BHOpaluja CTPYKTYpHUX JeIMHUIA, a 300r acCHUMETPUYHOCTH
MOTEHIMjaJTHE KPUBE PABHOTEKHHU TIOJIOKA] CE TMOMEpa YAECHO, Tj. CPENIbe pacTojame u3Mehy
CTPYKTYypHUX jeaunulia ce mosehasa [100].
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Cauxa 2.6. Ilpuka3 npuBjiayHe, 0100jHe U pe3yJITaHTHe cuJie H3Mel)y CTPYKTYPHUX jeJUHHIA KpHUcTaJa (J1eBo),
K20 U lUXOBUX JONMPHHOCA YKYITHOj MOTEHIHjaTHOj eHepruju cucrema (mecHo) [100].

[loTenuujanHa eHepruja cucremMa y Mpakcu ce uecto ampokcumupa Jlenapa-IloHcoBum

MIOTEHIIH]aJIOM:
r 6 r 12
u(r)=u, —2(?’} +(?°j . (2.1.8)

Mehyrum, na O6u ce oOjacHWwIa BUOpAlMOHA JWHAMUKA KPHCTaja, TOTEHIUjaTHY CHEpTujy je
notpeOHO paszButu y TejmopoB pen Bpemencku 3aBucHux nomepaja U(lk,t) =d(lk) aroma oko
HUXOBUX PABHOTEKHUX MOJIOXKaja I, :

1 o’V
U=U,+= > ———a(k)i(I'k")+
’ 2|§'arlkarl'k'
1 o°U
+— ————u(lk)u('k Y "k ")+ (2.1.9)
6 u'lgk:'k" OBy ONy O

+...

rae je U, craTuuka NOTEHLMjalHA €HEpruja, a PaBHOTEXKHU MOJNOXKajU cy oxapeheHu mnomohy
npumuTuBHUX Bektopa kao I, =1d +1,8, +1,d+d(k), rme d(k) (k=12,..,5) nepunume
pellaTuBHE NO3MIMje S aToMa yHyTap cBake jeauHuuHe henuje. YnaHoBu Tpeher m Bumier pena
pa3Boja U oxapelyjy edexkre nuHamMKe pelieTke, Kao LITO Cy TEPMAJIHO LIMpPEHE, TepMalHa
oTIOpHOCT U (hoHOH-POHOH HWHTepakuuje. OHU ce OOMYHO 3aHeMapyjy y TEOpHjU TUHAMHUKE
HOBPLINHA, Tj. 00MYHO Ce KOPUCTH XapMOHH]jcKa arpokcumariuja [104].

2.2. KoJjieKTHBHE OCHIIJIAIHje

Ocmmnanuja mpeacraB/ba BHJ MEPUOJUYHOT KpeTamka y KOME J0a3d JI0 TOHOBJBEHUX
Bapujanyja (U3NUYKUX BeENIMYMHA OKO ojpeheHe paBHOTexHe BpeaHocTH. Ha ciumum 2.7 cy
WITyCTPOBaHA JIBa MEXaHMUYKa OCIIMJIATOpa Maca m, U Mg ca KoHcTaHTama orpyre K, u Kg. Corctene
dpexsenmuje cy UM @p =+/K,/My u @s =,/Ky /My, pecnextuBHo. V mHpuCycTBY crpere &,
jenHaynHe KpeTama CUCTeMA CY.

MK + KXy + 5 (X, — X5 ) =0, 2.21)
Mg X5 +KgXg — K (X4 — X5 ) =0,

.C()+

mja cy pemema y o6miky X (t) = X', rxe cy @, HoBe comctBene ppexpeHije.
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Ciinka 2.7. llleMmaTckn nmpuKa3s cnpe3ama (jaunHe k) MpeKo ocuujiaTopa Mmaca Mi U KoHcTanTa onpyre ki [105].

PemaBamem cucreMa audepeHiijaTHux jeJHadnHa 100uja ce aa je:

rae je @p=+(Ky+x)/m,y, wg=y(Kg+x)/mg uT :\//c/mA -\/K‘/mB /\/a)Aa)B . Ommcan cucrewm,

HACTao crpe3ameM cuctema 4 u B, peacraBiba 1o0py KIIaCHUHY MEPCIICKTUBY IENamba CHEPTETCKUX
HHUBOA, ()pPEKBEHIIMja U aHTHUIIpeNa3a/aHTuykpmTama (avoided crossing). Ha ciumu 2.8 (1eBo) cy
(dpekBeHIM]je TOjeIUHAYHUX cHCcTeMa 0e3 crpe3ama Tj. 32 x =0, ToK cy Ha ciaunu 2.8 (1aecHo)
npuKasaHa peniewma @, 3a napamerpe K, =k,, kg =k, + Ak u m, =mg =m,. [ToehaBamem AK ox
—k, 10 k, dpexBenimja ocimnaropa B ce mosehasa ox 0 10 x/ia)o, bpexBenyja ocuuiaropa A
OCTaje KOHCTaHTHA, Tako Ja ce ase Kpuse npecenajy 3a AK =0. Kama mocroju crpesame Hema
mpeceka TUX KPUBUX, Beh J101a3u 10 KapaKTePUCTUIHOT aHTHYKPIITamka ca GPEKBEHIIUjOM IIeTamba
on [w, —w_]=T. YBohemeM npuryiiemna nomohy koeduitujeHata Tpema ( 74 X, u ¥ Xg ) 100Hjajy ce
KOMILUIEKCHE BPEIHOCTH COTICTBEHUX (PPEKBEHIIMja, a BUXOBU UMAardHApHH JICIOBU NPEACTABIbajy
mmpuny auaAja. Ctora, 1a Ou ce youmio crpesame, PpeKBeHIIHja [enama Mopa outu Beha o1 30upa
wpuHa KpuBux juHAja (U >y, /My + 75 /Mg), Tj. ANCHIIALMja y CBAKOM CHCTEMY MOpa OHUTH Marba
o] jaunHe crpe3arba [105].

o’ :%[a)i+a)§J_r\/(a),i—a)é)2+4l"2a)Aa)B}, (2.2.2)

1.6
1.4
1.2
Wi/ W,
1
(=]
3 /o,
~ 08
3
0.6
0.4
Wi/ 0,
0.2
0
-1 -0.5 0 0.5 1 -1 -0.5 0 0.5 1

Ak /k, Ak/k,

Canka 2.8. (JleBo) ConcTBeHe (ppeKBeHIHje 1BA HECIPETHYTA OCHMJIATOPA jeAHAKHX Maca ca KOHCTAHTaMa
onpyre Ko u ko + AK. (JecHo) ®peKBeHIMja AaHTHYKPIITamba 3a jaunHy cnpere x = 0,08ko. ®pexBeHnuja nenama
I' ce 1MHeapHO ckaiMpa ca jaynHoM crpere x [105].

HajjenqnocraBHuju mpuMep MEXaHUUKHUX BUOpaIyja, JTMHEApHU XapMOHHU]CKH OCLIMIIaTOp, UMa
jenan crerneH cinobone. KoMminkoBaHHWju CUCTEMH MMajy BUILIE CTENEHH €10007e, a Kajaa Taj Opoj
MOCTaHE MPOW3BOJHPHO BEJIMKH, CUCTEMHU IOCTa]y KOHTHHYAJIHU W HHXOBE OCHHWIAINAje A00Hjajy
dopmy Tamaca. Y mpuUpOAM IIOCTOje pa3HE BpCTe Tajaca: MEXaHWYKH, eJIEeKTPOMAarHeTHH,
TpaBUTAIMOHHU, TOIUIOTHH, TIa3Ma Taxacu UT/I.
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Ha ocHOByY mpaBIia npocTupama 1ojeIMHaYHUX YECTHIIA Y MEIUjyMY, MEXaHUYKH Talacu ce
nene Ha TpaHcBepsanne (T), nmonruryaunanne (JI) u mospmuucke. Kon TpaHcBep3alHUX WU
MOMPEYHUX Tajlaca OCIMJIAIMje YeCTHIla Cy HOpPMajHEe Ha MpaBal] NpOCTUpama Tajaca, a Koj
JIOHTUTYIMHATHUX WJIH y3]Iy’KHUX Tajaca OCUMJIalNje Cy AYK IMpaBlia KpeTama Tanaca. [loBpmmHcKu
Tajac je MEXaHMYKM Tajac KOjU Ce MPOCTHPE Ha TPaHWIM W3Mel)y 1Ba pasiauuuTa MeEIHjyma.
W3yuaBame AMHAMUKE YBPCTUX MOBPILIKHA je ToYeno npea Kpaj 19. Beka ca pyHIaMEeHTaIHUM pajioM
Pejnuja o mpuHIUmy kperama 3eMiboTpeca. Eberos paj je mokazao MoCTojambe aKyCTHUHHX Tajlaca
KOju ce Kpehy AyX MOBPILIMHE MOJyOSCKOHAYHOT, XOMOTEHOT M U30TPOITHOT YBPCTOT MaTepujaia, u
KOJH €KCIIOHEHIIMjaJIHO oOmaaajy yHyrap Marepujaia. JlyOmHa mnpoaupama THX Tajaca je
MPOIMOPIIMOHAIIHA UXO0BO] TaJaCHO] Iy>KUHU, IITO j€é ¥ OYSKHUBAHO j€p XOMOTEHH MOJTyOeCKOHAYHH
KOHTHHYYM H3TJIe[la MCTO Ha CBUM yaajbeHocTuMa. (Crora, MOBPUIMHCKH TallaCH TOCTOje Ha
MOBPIIMHYU OMIIO KOje pa3mepe, 0]l MOBPIIMHE TUIAHETa JI0 MOBPIIMHE KPUCTAITHE PELIETKE MOJIEKYJIa.
3a MOBPIIMHCKE Tallace KOjU Ce MOHAIIa]y Kao MPETXOIHO ONKMCaHu PejiujeBu Tanacu kaxe ce ja cy
MaKpOCKOIICKH, JIOK Cy y CYPOTHOM MHKpockoricku [104].

VY HacTaBKy o/ieJbKa Cy JIeTaJbHU]€ OIMCaHU (DOHOHU U IIa3MOHM, Tj. KOJIEKTUBHE OCLIMIIALIM]e
aToMa U eJIeKTPOHa, PECIIEKTUBHO, Ka0 M MHTEpaKIrje u3melhy mux.

2.2.1. ®@ononu

ATOMH y KPHCTAIHO] PEIIETKH BUOPUPAjy OKO CBOjUX PAaBHOTEKHHUX NoJoxkaja. KBaHTH THX
KOJISKTHBHUX OCIHJIanuja ¢y (OHOHU. YKOJHMKO C€ NMPETHOCTABU JIa Cy aMIUIMTYJE CIHOMEHYTHX
BHOpanmja Maie y nopehemy ca pacrojameM m3Mmel)y aroma, Jo0ja3u ce 0 yCJIOBa XapMOHHU]CKE
arnpoKCcHMaIlFje, Tj. cMarpa ce Ja je 3a Majia OJICTyNama OJl PAaBHOTEKHOT IOJIOKaja KpHBa
MOTCHIIMjaJTHE €HEPryje aToMa CHMETPUYHA y OJIHOCY Ha Taj mojoxaj. OBa ampokcuMandja jaaje
OJUTMYHO CJIarame ca eKCIepuMeHTHMA U Ouhe yrmoTpeOsbeHa y 0BOj IMCEPTAIlHjH, alh UIIaK OHA HE
MOJKe J1a 00jacHU CBE T0jaBe, Kao IITO je HIIP. TOIUIOTHO IIUPEHEe KPUCTAJIa IIe je MOTPeOHO y3eTH y
003Up W UIaHOBE BUILET peAa pa3Boja MOTEHIMjaJHE CHEPruje y pel OKO PaBHOTEKHOT
nojioxkaja [100].

CBaku aToM HMMa TO TpU CTemeHa cioboae Tako na kpucran ca N aroma mma 3N
KapaKTepUCTUYHHUX KPYXKHHMX Y4ECTaHOCTH, KOj€ C€ Ha3MBajy HOPMAJHUM MOJIOBHUMA. Y 4eCTaHOCTH
CBUX HOpPMaJIHUX MOJ0Ba (OpMHpajy €HEepreTcke BUOpallMOHE HHMBOE KpHUCTala KOJU CE€ MOTY
MOJICJINTH Ha (POHOHCKE CIeKTpaiHe rpaHe. [lomepaju aToMa U3 paBHOTEXHUX IOJIOXKAja PEYIATY]Y
BHOpAIMOHUM TaJlacCMa KOjU CE€ MPOCTUPY KPO3 PEIICKTY.

Bubpannona cBojcTBa kpucrtana ce onucyjy nomohy (GpOHOHCKE NHUCTIEP3MOHE 3aBUCHOCTH
®(Q), TOe je @ KpyXHa yyecTaHOCT (JOHOHA, a ( HEroB TaJacCHU BeKTop. Jlucnep3none penamuje
3a jeJHOAMMEH3NOHAHHA CUCTEM OJ1 JIBa pa3IMuuTa aToMa Cy npukazaHe ca ciuiu 2.9. Jloma rpana
ce Ha3MBa aKyCTHYHOM 3aTO IITO 3a Majie BpeJHOCTU ( penanuja «(Q) MMa JIMHEApHY 3aBUCHOCT
KOja je KapaKTepuCTUYHa 3a 3By4He Tanace, @ =V,(. Harub npase, V,, nmpeacraBiba Op3uHy 3ByKa y
nmocMatpaHoM Matepujany. ['opma rpaHa ce Ha3uBa ONTUYKOM 3aTO IITO HE€HU (OHOHU MOTY
JUPEKTHO J1a MHTEparyjy ca eJIeKTPOMarHeTHUM 3payemheM U OJFOBOPHH CYy 3a ONTHYKAa CBOJCTBA
kpucrtaia. Criektap akyCTUYHUX (POHOHA TEKHU HYNIU Kaja ¢ — 0, JOK CreKTap ONTHYKHX (POHOHA y
TOM CJy4ajy TeXHU Ka oJipel)eH0j KOHAauHO) BpeTHOCTU. AKYCTUYHHU MO/ OITUCY]je BUOpaIije penieTke
IIpH KOjUMa je KpeTame aroma y (a3u, a ONTUYKU MOJ] OTHCYje KpeTame y npotuBdaszu. U akycTuunu
Y ONTUYKH (POHOHU MOTY OMTH JIOHTUTYAWHAIHU U TPAHCBEP3aJIHH, a YECTO CEe 03HauaBajy Kao JIA,
TA u JIO, TO dhoHOHHU, pECTIEKTUBHO.
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OnTHuka rpaHa

AKyCTUYHA IpaHa

-rla 0 nla
Cinka 2.9. @OHOHCKA AUCIEP3MOHA 3aBUCHOCT jeIHOIMMEH3HOHATHOT CHCTEMA 01 JBAa aATOMA €A MePHOI0M
pemerke a [100].

Y TpOIUMEH3MOHATHOM CIIy4ajy KajJa MMa S aroMa y jeAWHWYHO] henmuju, yKymaH Opoj
moznoga je 3SN, rae je N 6poj henuja y kpucrany, SN je Opoj atoma y kpucraiy, a 3SN je 6poj creneHu
cnobozne. Taga ce MOIOBM pacmozesbyjy Ha 3S AUCIEP3NMOHHMX TpaHa O] KOjUX Cy 3 aKyCTHYHE, a
3s-3 ontuuke [44, 100].

[Iperxognu macycu onucyjy (oHOHE KOju ce Hala3e yHyTap MarepHjajia, Tj. BOIyMHUHO3HE
donone. MehyTum, Ha MOBPIIMHU KpUCTala jaBjba ce MoceOHa Kiaca MOJOBAa KOjHU CE€ 30BY
NOBpIIMHCKK (GoHOHU. [loBpmMHCKM ()OHOHHM Cy CIMYHHM BOJYMHHO3HMM (OHOHHMA, AU CY
aMIUTUTYZE OCLIIOBAaa aTOMa OrpaHWYEHE Ha PErHoH ONM3y Clo0OJHE MOBPIIMHE MaTepujaia U
OI13J1ajy €KCITOHCHIIHM]aJTHO ca moBehameM ynasbeHoCTH o1 mopirHe. Co00 /1Ha TOBPIIHHA pa3owja
TpaHCIAIMOHY CUMETPHjy KpUCTaIa K MOXe ce 00jaCHUTH Ha clieiehn HauMH: YKOJIHMKO ce IocMaTpa
MIEPUOIMYHN KPHUCTaN, CII000HA MOBPIIMHA NPEACTaB/ba paBaH Koja ce Haya3u u3Mely cycemHux
paBHM KpHUCTallHE pemieTke u3Mely KOjuX Cy HMHTEpaklyje aToMa cBeieHe Ha Hyiny. OBuM
CMamMBamkEeM MHTEPAKIMja J0JIa3u JI0 Omajiama (PPEeKBEHIMje HOPMAIHUX MoJI0Ba. DpeKkBeHIH]je
MOBPIIMHCKUX ()OHOHA c€ OOMYHO Hajla3e Ha IHY IpaHe BOJIYMUHO3HOT MO/1a KOjU UMa UCTY BPEIHOCT
KOMIIOHEHTE TaJlaCHOT BEKTOpa TNapayielHe MOBpIIMHMA MaTtepujana. CaMUM THM, MOJIOBH
MOBPIIMHCKUX (DOHOHA MOTy Ja ce Hajla3e MCIOJ KOHTHHYyyMa BOJIYMHMHO3HUX MOJOBAa WIH Y
BUXOBUM IporenuMa. MelytuM, y ogpeheHnm cuTyaiijaMma NoBpIIMHCKY MOZOBU MOTY Jia ce Hahy
U YHyTap, WM YaK U3HaJ KOHTHHYyMa BOJIYMHHO3HOT MOJA YKOJHMKO Cy HHUXOBH IOJIAPU3ALIUOHU
BEKTOPH OPTOTOHAJIHM Ha BEKTOpPE OKOJHUX BOJYMHHO3HHUX MOJOBa. [IpHIIMKOM aHanm3mpama
MOBPIIMHCKUX (POHOHA OTPEOHO je y3eTu y 003up cBe BuOpaluje 6,113y NOBpIIMHE, TO 00yXBaTa
u came (HOHOHE JIOKAJTM30BaHE HA MOBPILIMHM, alM U MaHH(ecTalrje BOJIYMHUHO3HMX (POHOHA Ha
nospuruau [97, 106].

Ha ocHoBy nyOuHe npoaupama noBpinHCcKe poHoHE Moryhe je moJeIuTH Ha MaKPOCKOTICKe
¥ MUKpPOCKOIICKe. MaKpOCKOIICKH MOJIOBH ce kiacupukyjy Ha ontuuke (Pyxc-Kmuseposu (Fuchs-
Kliewer) [107]) u akyctuune (Pejnujeu [96]). [Tomepaju PejnujeBrx MOBPIIMHCKUX Tajaca JIexKe y
CaruTajHOj paBHM Koja je JerHrCcaHa HOpMaiaMa Ha CI000/1HY MOBPILIMHY U Ha IIpaBall IPOCTHPamba
tanaca. JlyOuHa mpoaupama UM je IpOMOpLHMOHATIHA TaJlaCHOj AYKMHHU y JAYTOTajJacHO] T'PaHMIIM.
OpexBennnja Oyxc-Knusepoux donona ce Hanazu uzmely ppexsennuje TO u JIO BorymMuHO3HOT
¢donona 3a —0, a Moxe ce A0OMTH pelaBambeM JlamiaacoBe jeHAUMHE 33 €JIEKTPOCTATHUKU
NOTEHIIMjall JOHCKOT KpucTana mojn oxpeheHum rpanndnum ycioBuma [108]. @yxc n Kimusep cy
MOKa3aJl J1a Cy MOJIOBH MOBPUIMHCKHUX (JOHOHA TAaHKOT (priIMa AMPEKTHO TOBE3aHU ca (OHOHMUMA
oarosapajyher BOJyMHHO3HOT MaTepHjaiia, Kao H J1a Cy MoceAnIa FPaHUYHUX YCIIOBa HA MOBPIIMHH.
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Tako, npumepa paju, y ciiydajy U30TPOIIHE PEHICTKE ca jeJIHUM OCLMIATOPOM, MOCTOje BE IpaHe
MOBPIIMHCKUX OHOHA, @, U @_, Koje ce mpubnrmkapajy BomymuHo3HuM JIO u TO ¢pexBeHmjama,
pecniektuBHO, y [ Tauku Tankor ¢uima. [lopehamem nebpuHe pumMa u TamacHor BekTopa poHoHa
JIBE TpaHe KOHBEPTUpajy Ka cpeamo] GppekBenuuju naroj Jngen-Cakc-Teneposom (Lyddane-Sachs-
Teller) penarujom [109].

Mooenosare ¢honona memooom nioue

Mertoa mioye je BpJo 3rojaH U MohaH MeTo/ 3a IpOoy4YaBame JUHAMUKE TAHKUX (DUIMOBA U
KpHcTasa ca c1o00THIM MOBPIIMHAMA. Y HeMY Ce pa3MaTpa KpHCTall KOjH je OTpaHUYEH ca JIBE paBHE
OeckoHayHE MOBpIIKMHE W3Mel)y KOjuX je KoHayaH Opoj mapainennux Kpuctannux paBHu (N;), Tj.
KpHUCTaJI ce mocMaTpa kKao pasHa mioda. Kpucran uma ykymao N = N;N,N; jequanunux henuja, roe
cy N; u N, jemunnune henmje myx mpaBana mapajielHUX MOBpIIMHaMa. [lepnoauyuHu rpaHUdHH
YCJIOBH Y OKBUPY jE€JHOT IEPHO/a OrPaHNYaBajy ABOAWMEH3HOHAIHY, Tj. MOBPIIMHCKY jEIUHUYHY
hemnjy. Tpeba HarnacuTu Aa ce Tuioda OWII0 Koje ae0spuHa cMmarpa 2] KpucTaloMm ca CTaHOBHUIITA
orepalja CUMETpHUje 3aTo WITO je noOujeHa MpUMEeHOM omepanuja 2J[ TpaHcianuoHe Tpyne Ha
jemunnuny henujy. JIBa rnaBHa mpuctyna oipehuBamy IWHAMUKE TaKO JI0OMjeHE ILUIOYEe jecy
MOJICKyJlapHa JWHAMHKAa W JUHAMHKa pemeTke. J[MHaMuka pemerke ce MOKe CcMarparu
JMHEapu30BaHOM (HOPMOM MoJieKylapHe AuHamuke [97].

Teopuja nunamuke nospiHa y bopu-®on Kapman Gopmynanmju ce cacToju U3 aBa Kopaka.
VY mpBOM KOpaky BOJYMHHO3HHM (DOHOHHM, KOjH ce J00HWjajy Kao pemiema CUCTeMa JWHAMUYKHX
jeIHaYMHA 332 KPUCTAIHY pemeTKy ca 3/ rpaHnYHuM yclIoBUMa, Ce MPOjEKTYjy Ha HOBE KOOpPAUHATE
Koje oarosapajy 2J] rpaHuuHuUM ycioBUMa. Y JpPYroM KOpakKy ce y3uMajy y o03up edektu
MOBPIIMHCKE MepTypOaIje Koju MOTHIY O/ YKJIamamka NEPUOINIHAX TPAHUYHUX YCIIOBA Y TPaBIly
HOPMAJIHOM Ha MOBPUIMHY KpUCTaia. BoimymMuHO3HM ()OHOHM Ha KOje HajBHUILE YTUYE MOBPIIMHCKA
neprypbanuja ce mperBapajy y TNOBPIIMHCKH JIOKAIW30BaHE (OHOHE WIM Y YHYTap30HCKE
NoBpHIHHCKE pe3onanmuje [104].

Ha cnunm 2.10 (s1eBo) je mpuKaszaHO NMPOjEKTOBaEkE€ BOJIYMHHO3HUX (DOHOHA HA MOBPLIMHY.
Enepruja mospmmHe je noOujeHa moMohy IUCHEP3MOHUX KPUBHUX KOj€ MPUIALajy aKyCTHUHUM
BOJYMHHO3HMM (oHOHMMA Mioue o N; =15 ciojeBa, a mpukasaHa je kao (pyHKIMja MapayeHe
(Q(ay,,ay)) u HOpMamHe (Q,) KOMIOHeHTe TanacHor BekTopa (G(Q,q,)). Taj ceT KpHBHX je 3aTHM
KOHBEpTOBaH y 2J] 30HY: HOpMajHa KOMITOHEHTA j€ 3aMeHeHa WHIEKCOM V KOjH O3HauaBa CBE
MOJIOBE Ca UCTUM MapaJieJITHUM TaJaCHUM BEKTOPOM. YKOJHUKO jeJUHUYHA henuja caapku S aToMa,
ouhe 3s crenenu cinoboae u unaeke v he o3nauasaru ceux 3sN, Momosa 3a cBaky Bpeanoct Q. 3a
Oeckonagno nebery rurouy (N, —> o) mMmojeaWHAaYHM MOJOBH BHUILIE HE MOTY Ja ce yode M 30He
1ocTajy KoHTHHYaiaHe. To cy 30He BOTyMHUHO3HUX (POHOHA POjEeKTOBAaHUX Ha MoBpuIMHy. Ha crnumu
2.10 (mecHO) cy mpHKa3zaHe AUCHEP3MOHE KpHUBE MOBPUIMHCKMX (poHOHa 3a 1uiouy o N; =1 u
N; =15 cnojesa. 3a jegan ci0j Mmoryha cy caMo Tpu aKyCTHYHA MOJIa: TPAHCBEP3aJIHU MOJ] BaH PaBHU
(BepTHKAITHO CMUIIakbE), TPAHCBEP3ATHU MOJT Y PaBHU (XOPU30HTATHO CMUIIAKE) M JIOHTUTYIUHATHA
MO/J1 y paBHH. 3a J1Ba cjioja J00Mjajy ce joII TPU ONTUYKE TPaHe KOje ce aHTHYKPILTAjy ca aKyCTUYHUM
rpaHaMa CIMYHUX Tosapu3anuja. [loBehaBamem Opoja ciojeBa 10/1ajy c€ MO TPU HOBE ONTHYKE
(doHOHCKE I'paHe 3a CBAaKH CJ0j, Tako jaa ce Beh 3a 15 ciojeBa MOXke BHUIETH jaCHO pa3JiBajambe
MOBPIIMHCKUX (OHOHCKUMX TpaHa (rpaHa PejnujeBor Ttajmaca u 1Be rpaHe usmel)y 30Ha) on
MOBPIIMHCKHU MPOjEKTOBaHMX BOIYMHUHO3HUX (hoHOHa [104, 110].

Kana je nyOuna npoaupama MOBPIIMHCKHUX Tajlaca MHOTO Mamwa 0]l AeOJbUHE MJI04€, MOJIOBH
KOjH MOTHYY O] JIB€ MOBPIIKHE IJI0YE Cy MPAKTUYHO JeTeHepUCcaHu. Y TI0ud OeCKOHaYHe Ae0buHe
JIB€ TIOBPLIMHE CY HE3aBHCHE jeJIHA O]l Apyre U (PpeKkBeHIHje HUXOBUX MOBPIIMHCKUX MOJIOBA CYy
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jeIaHaKe, TO 3HAYM Jia ce jederia iova MOXKe 3aMEHUTH TI0JyOeCKOHAYHUM KPHCTAIOM Ca jeTHOM
noBpmuHOM. CaMo je y CiIy4ajy JOHCKMX KpHUCTaia KOJ KOjUX IyroTajacHH JOHTUTYIWHAIIHU
ONTUYKH MOJIOBH HOCE MaKpPOCKOIICKO eJeKTpu4HO mnosbe (Dyxc-KiamBepoBr MOIIOBH) CHTyaluja
HemTo KoMIuimkoBanuja [110].

| ) No=1
i 30
31 . L
[}
) : %' 20
ho(Q, d2) i E SH
St " 10
s 9
7 SV
7 - ! 0 =
- 7 q
/ - % ‘ 52 N;=15
21 | i Q i i -
| I
ho@0)} : | /~
I I 20 s
\ %‘ /_/”L,ﬁ'/
HOBPIIMHCKH £ E’_{’g/;// /
HPOjEKTOBAHU ul 10 yf Z
BOJYMUHO3HH 3/4
(doHOHH ?/
-/
a 0 »
Q r M K r

Canka 2.10. (Jleo) Ilpuka3s npojekroBama BOIyMHHO3HUX (poHOHA Ha noBpuIuHY. (ecHo) DoHoHCKe
JAUCIeP3MOHe KPpUBe NOBPIIMHCKUX (GoHOHA 3a 1 u 15 ciojeBa y niiouu. 3a jenaH ¢jioj npuKa3aHa cy Tp1
AKYCTHYHA MO/Ia KOja MOTHYY 0/l BepTUKaJHOr cMunama (SV-shear vertical), xopuzonrannor cmunama (SH-
shear horizontal) u noururynunanue (L-longitudinal) momapuzauuje, a 3a 15 ciojeBa Buje ce jacHo pa3BojeHe
noBpIIMHCKe (poHOHCKe rpane (rpana PejimjeBor Tanaca, S1, m A1Ba mona usmel)y 30Ha, S2 1 S3) U MOBPIIMHCKH
NPOjeKTOBAHU BOJIYyMUHO3HHU poHoHu (rycre aunuje) [104].

2.2.2. IMnazmonu

JlanrMmjypoBu Tanacu [111], 1j. mia3ma ocumianuje cy Op3e ocluianyje TyCTHHE eJIeKTpoHa
y IpOBOJHOM Meaujymy. IIma3MoH mpejacTaB/ba KBaHT THX KOJEKTHMBHMX OCLMJIALIMja €IEKTPOHA.
byayhu na cy mima3MoHM camo KBaHTH3allMja KJIAaCHMYHHUX IUIa3Ma OcCIwialdja, BehrHa HBUXOBHUX
CBOjcTaBa MOXe Ja ce ao0uje AupeKTHO u3 MakcBenoBux jenHaumHa [112]. Makpockorcke
MakcBenoBe jelHaYlHE IJ1ace:

V-ﬁ:pext,
V-B=0,
vxE=-8 (2.2.3)
ot
VxH =3 +2
ot
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OBe jennaunne noe3yjy makpockorncka nosba (E =E(F,t) je Bekrop jaunne enexrpuunor mosea,
D=D(r,t) je BekTOp eneKTpUYHE HMHIYKIHjE, OMHOCHO BEKTOP MENEKTPUMHOT IOMEPaja,
H=H(r,t) je Bextop jaunne marnmernor mosba, B =B(F,t) je BexTop marnerne mnnyxnmje) ca
CHOJBALIBAM  HACHCKIPUCAEM  (Ou = Poe(F,))  ®  rycrmHOM _ crpyje  (Jeq = Jea (T, 1)),
MakpocKoIIcKa 1oJba Cy Jia/be MoBe3aHa ca Bekropuma nosapusanuje (P) u marnerusamuje (M ):

D=¢,E+P,

S 2.2.4

H=LB-M, (@.24)
Hy

e je & ~8,85-10° F/m enextpuyHa IepMUTHBHOCT BaKyyMa, a 1, ~4z-107 H/m je maruerna
nepMeabMITHOCT BakyyMa. Y CIIydajy XOMOT€HE, H30TPOIIHE U ITPOBOJIHE CPEIMHE BAXKH 1A je:

P=¢,1.E,
M=y H (2.2.5)
J=0E,

OpU YEMY CY Y., JXm H O €JIEKTPUYHA CYCUENTUOMIHOCT, MAarHeTHa CYCLENTUOMIHOCT U
IIPOBOJIHOCT CPE/IMHE, PECIIEKTUBHO. Ta/la KOHCTUTYTUBHE pealuje IocTajy:

D=¢,E+exE=6(1+1)E = D=¢geE,
— 1

H=—B-yH = (1+Zm)ﬁ:i§ = ﬁ:iﬁl
Hy Hy MM

(2.2.6)

rae ¢y £€=1+y, u p=1+ y, penaruBHa OUENEKTPUYHA MMEPMUTHBHOCT M pelIaTHUBHA MarHeTHa
MepMeadbTHOCT, PECIIEKTUBHO. Y OIIITEeM ClIydajy JIMHeapHe penanuje 3a D u J mory ga ce
HAMUIIY Kao:

D(r,t) = EOIE(F - t—t)E(r,t")drdt’,
— — (2.2.7)
J(r,t)= ja(? - t—t")E(r,t")drdt’.
Te penaryje roBope 1a Bpeasoctd D u J Ha mO3HIMjM T |y TPEHYTKY t 3aBHCE O BPEAHOCTH E
Ha CBUM mo3MIMjama I’y BpemeHckoM nepuoxay t<t' mpeko dynkuuja omsusa &(F —r',t—t') u
o(F —r,t—t"). UMIumnuTHO je mpeTnocTaB/beHO Jia Cy CBE IToCMaTpaHe AY)KMHE 3HadajHO Behe oA
pacTojama CTPYKTYPHHX jeAMHUIA Y KPUCTAIHO] PEUIETKH MaTepHjaia, YUMe j€ OCHUTypaHa HeroBa
XOMOTEHOCT, Tj. UMITYJICHE (DYHKIIH]j€ OJI3MBa HE 3aBUCE O] allCOIyTHUX MPOCTOPHUX M BPEMEHCKUX
KOoOpAMHaTa, Beh camMo o] BUXOBUX pa3nuka. @DypujeoBoM TpaHcHOpPMAIIMjOM HPETXOAHUX

jenHayuHa, j e'®*T-YdFdt , OHe MOTY 3HAYajHO JIa Ce YIIPOCTe:
D(k, ) = g,6(k, 0)E (k, ),
ﬁ{ ) 05 Zf ) (2.2.8)
J(k,w) =o(k,w)E(k, ®),

nperBapajyhu KOHBONYLH]Y Y MHOXKEHE YUME Ce M0Jba pa3jiaxy Ha IMOjeMHAYHE KOMIIOHEHTE
PaBaHCKUX Tajlaca ca TalaCHUM BeKTOpoM K u yraoHom ¢pekBeHimjom @ . Takohe, y @ypujeoBom
nomeny je 0/ ot — —iw, Tako na je Be3a usmel)y auenekTpuuHe QyHKIH]e ¥ TPOBOJHOCTH:
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io(k, )
N, '

ek, w) =1+ (2.2.9)

CBM MOJIOBM TMpolaraiyje Tajaca MOTYy C€ OIKMCAaTH JUCICP3UOHOM pelalujoM H
MoJIapu3aIMoHOM (QyHKIHjoM. JlMcrep3noHa penainvja mpencraBiba (YHKIIMOHATHY Be3y usMel)y
bpekBeHIMje Tanaca w U TagacHor opoja K. TamacHe jeaHayrHEe y OACYCTBY CIIOJbAILE MOOYIE, Y
BpeMeHCKOM U DypHjeoBOM JOMEHY IJ1acH, Cy PEIOM:

—_— ZH
VX(VX E):—,uog,
dt 2 (2.2.10)
K(k-E)—k’E = —&(k,0) > E,

C
rae je Cc=1/\/gu, = 3.10° m/S 6p3uHA CBETJIOCTH y Bakyymy. Y 3aBMCHOCTHM OJ MpaBlia
gogapmauuje BEKTOpPA CIEKTPUYHOT 10Jba, PA3NIMKYjy Ce JBa CiIy4aja. 3a TpaHCBEep3alHE Tajace,
k-E =0, nobuja ce yormmureHa qucrep3voHa peiamuja:

2

k2 =5(R,w)i’—2, (2.2.11)

JIOK 3a JIOHTUTYIMHAIHE Tajnace, k I E, clenu jaa je:
ek, ) =0, (2.2.12)

IITO 3HAYM J]a CE JIOHTHTYJAHHAIHE KOJEKTUBHE OCIIMJIAIM]E MOTY jaBUTH caMO Ha (PpEKBEHIIMjaMa
KOje OAroBapajy Hylama mauelnekTpuyHe ¢yHkuje. Tako 3ampeMHUHCKH IUIa3MOHHU, 300T CBOje
JOHTHTYIMHAIHE TPUPOJAE EKCUUTalMja, HE MOTy Ja UHTeparyjy ca TpaHCBEp3aJHUM
eNICKTPOMArHeTHUM TajlacuMa, Beh Moske Ja MX moOy/Iu camo CroJballikba yecTuna. Takohe, lIUXOB
pacriaj ce AemiaBa jeIMHO IyTeM IpeHOoca eHeprije Tajaca Ha €HepTyjy MOjeMHAYHUX eIeKTPOHa,
HITO je MpoLEeC MMO3HAT 1Mo Ha3uBoM JlangayoBo npurymiewe. OBaj npolec npejacraBba MEXaHU3aM
cnabibema Tanaca 0e3 cymapHux mporeca. Tamga onpehene uectuiie (oHe uMje cy Op3uMHE CKOpPO
jenHake ¢a3zHoj Op3uHM Tajaca) ynajaHy y MOTEHLHMjalIHy jaMy Tajnaca, pe3yiaryjyhu TpaHcdepom
eHepruje ca Tanaca Ha vectuue [44, 113, 114]. Bume o JlannayoBoM mpurymiewy Ouhe naro Ha
KOHKPETHOM IpuMepy rpadeHa.

[Tna3moHu mocToje y cBUM JauMeH3ujaMa. [loBpm1 BOJyMHHO3HOT Marepujajia HpeacTaBba
HOBM I'PaHMYHH YCJIOB 32 KOJIEKTUBHE IIa3Ma OCIMIIAIH]e, IITO PE3YNTyje CTakbUMa JIOKATN30BaHUM
Ha TMOBPIIMHM, Tj. TMOBPIIMHCKUM IU1a3Monnma [115]. IToBpmMHCKM TIa3MOHHM Cy KOXEPEHTHE
eKCIUTaluje CI000JHOI ENeKTPOHCKOI raca Koje c€ jaBjbajy Ha pa3[BOjHOj IOBPIIMHHU JIBa
marepyjana. EleKTpoMarHeTHO MOJb€ THUX MOJApH3AIMOHMX Tajaca TIIOBE3aHO Ca BHIIKOM
HaeJleKTpUCamba OIa/ia eKCIOHEHIIM]alTHO ca MoBehamkeM yAalbeHOCTH O] MOBPIIUHE. 3a Pa3IuKy Of
3alPEeMUHCKUX TJIa3MOHA Ca JIOHTUTYJMHATHUM OCIHJIAIMjaMa eJIeKTPOHa, TOBPIIWHCKHU TUTa3MOHH
UMajy TpaHCBEp3aJIHy IPUPO.TY, T€ CTOra MOTY J1a MHTeparyjy ca ¢poronuma [116].

2.2.3. Humepaxyuja naazmona u ¢ponona

Marepujan je monapaH ako HEroBa KpPHCTalIHAa CTPYKTypa CaApKU aToMe pPa3IMYUTUX
€JIEKTPOHETATUBHOCTH, Tj. aKO CY HETOBE XEMH]CKE Be3e Oap JeJIOM JOHCKE. YKOJIHUKO Ce€ ImocMaTpa
JOHCKa KpUCTaJIHa pelleTKa, 1Ba CycelHa CYIPOTHO HAaelIeKTpUCaHa joHa (aHjoH U KaTjoH) OCLMIY]y
y npotuBdaszu kana ce JIO dhonon kpehe kpo3 kpuctan. EnexTpudHo mosbe Koje CTBapajy TH JOHH,
CIIMYHO TOJbY KOje CTBapa OCLUWIYjyhW eNeKTpHUuYHHU IMIION, MOXKE Jla paceje eJIeKTpOHE IyTeM
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ayrogomerne Kysnonose unTepakimje, mosnare kao ®pommxosa (Frohlich) uarepakumja (n3mehy
eNIeKTpoHa W onTHuYkuxX ¢oHoHa). MuTepakuuja m3melhy miasmona u JIO ¢oHoHa je mpBu myt
SKCIIEPUMEHTAIHO youeHa 1966. ronuHe TOKOM mocMaTpama PaMaHOBOT pacejama Ha CTpyKTypama
on GaAs [39]. TO ¢oHonH Takohe MoOry aa WHTEparyjy ca eJIeKTPOHUMA MyTeM KPaTKOAOMETHOT
MeXaHu3Ma 3BaHor onTruky aedopmarmonu nmotenuujan (optical deformation potential). Cynpotho
@ponnxoBOj MHTEPAKIHjH, ONTUYKH IePOPMALMOHM TMOTEHIMjaJd IOCTOjU M y HENOJapHUM
OJIYIIPOBOIHHUIIMMA Kao miTo je Si [44].

Jaunna pacejama @DponuxoBor enekrpoHa ca JIO ¢GoHOHOM je TPONOpPIIMOHAHA Cca
hoo(l/e” =1/€°) 'y marepujany y kom cy &° W &° cTaTMYka M ONTHYKA TIEPMHTHBHOCT,
pecrieKTHBHO, 10K je 7 ~1,05-10* Js penykosana Ilnankosa koncranta. Pasmuka 1/&° —1/&” je
MPONOPIIMOHAITHA KBAJIPATy aMIUIUTY/IE ITUIOIHOT MM0Jba KOje MOTHYE caMo oj ocumiyjyhe joHcke
noJlapu3anje marepujaia, Tj. 30or ymapuBama enekrpoHa u JIO ¢onona. Tako dponuxoBo
ynapuBame F*(() ommcyje jaundy momapusanuoHor mossa [36].

WuTepaknuja enekTpoHa U BUOpalMja KpHCTadHE pEIIeTKEe 3HAuajHO YTHYe Ha CBOjCTBA
marepujana. @eHOMEH clpe3ama IIa3MOHa U (POHOHA MOoJpa3yMeBa XHOPUAM3ALN]Y IIIa3MOHCKUX
MosoBa 2]/ eJIeKTPOHCKOI Taca ca ONTHYKMM (OHOHCKMM MOJOBHMA peIIeTKe. YTHIA] Te
XHOpHUAN3aIKje Ha AUCIICP3UOHY pellalli]jy ITa3MOHa IprKasaH je Ha ciaunu 2.11 [87].

CU‘ g)‘

2
x\“@@

@, Dy o= = = -
dhoHoH

L L
q q

Cauxa 2.11. (JIeBo) lllemaTckn npuka3 qucnep3noHe pejamnuje mia3mona u ¢porona. (Jecno) Illlemarckn mpukas
JAMCHep3uoHe pejanuje Xuépuausamnuje niaa3mMona u ponona [87].

2.3. Mojaeau quejieKTPUYHUX PyHKIM]ja

JIuneapHe (QyHKIMje OI3MBA Cy KapaKTEPUCTHKE UBPCTHX CTamka W KA0 TaKBE MOTY Ja ce
IpUMEHE Ha CIEKTPAJIHU OIICEeT OJ PaaMo Tajaca J0 raMa 3paka, ajli U Ha aHaJIN3e ca YeCcTHIlaMa.
Jenna o1 0OCHOBHUX (QyHKIHja OJI3UBA J€ €NEKTPUYHA CYCIENTUOUITHOCT KOja OMKCYje TI0NapU3aiujy
P(k, ) macramy mox aejctBoM enexTpuumor mossa E (K, w):

B (K,0) = e, (K, ) E (K, 0). 231)

Jour jenan mpumep QyHKIMje OA3MBA jeCTe IUETEKTPHYHA DYHKIMja UM PEaTHBHA IHEIICKTPHYHA
NEpPMHUTUBHOCT Koja noBesyje uanykuujy D(K,®) u enekrpuuno nome E(K,w):

6(12,@):805(12,@)@(&’,@). (2.3.2)

V onmrem ciydajy, €(K,®) =& (K, o)+ig,(K,®) je xommiekcna ¢pynkuuja, na je mo aepuHUIEjH
(7. =&-1) u cycuenTHOMIHOCT Takohe komruiekcHa pynkiuja [117]. 3a ananmu3y pa3HuX cBojcTaBa
IUIa3MOHA KOPHUCTE CE Pa3IMuUTH MOJEIH TUENIeKTPUYHHUX (PYHKIIMja U Y HACTaBKYy oJiesbKa he 6utu
MIPHUKa3aHA HEKH O FhUX.

18



Jlpyoeos mooen

IIpBa u HajjeaHOCTaBHM]ja antpokcumanmja jecre pyaeos (Drude Paul, 1863-1906) moaen y
KOM C€ MPETIIOCTaBJba Jia JUEICKTPUIHA (DYHKIIMja HE 3aBUCH O] TAJIACHOT BEKTOpPa y JIyrOTaIacHO]
rpannmm; e(k =0, ) = e(w). OBa ampoKcHManuja je BaMIHA CBE JOK je TAlacHa JyXKHHA, HIIp.
yIIaHe CBETIIOCTH Y MaTepHjaily, 3HauajHo Beha 01 CBUX KapaKTepUCTHYHUX TMMEH3HUja MaTepHjaia,
Kao MITO Cy BEJMYHMHA jeIUHUYHE henuje WM cpelba Ty)KUHa CIIOOOJHOT IyTa eleKTpOHA.
[IpermocTaBsbeHO je Aa ce rac cI000IHUX EIEKTPOHA OpOjHE TYCTHHE HaelleKTpucama N kpehe npexo
(UKCHUX MMO3UTHBHHX jOHA, a caMo ojipeh)eHr acleKTH 30HCKE CTPYKTYpE Cy Y3eTH y 003Up MPEeKo
eeKTHBHE Mace eJeKTpoHa M*. Kperame eleKkTpoHa je MPHUTYHIEHO TPEHYTHUM CyaapuMa ca
(UKCHMUM jOHMMa KOjH C€ JIelIaBajy KapaKTePHUCTUYHOM CYAapHOM (PpPEKBEHIMjOM, OJHOCHO
Op3uHOM pacejama nedunucaHoM kao ¥ =1/7, e je 7 (peHOMEHONOWKH napameTap Mo3HaT Kao
BpEMe peltakcalyje ciIo00HOT eeKTPOHCKOT raca. JluenekTpudna GpyHKIMja y OBOM MOJIEITY je Jara
Kao.

e (2.3.3)

re je @} =ne’/(g,m*) kBaapar miasma GpeKBeHIMje CI060IHOT eeKTpOHCKOT Taca [1, 113].

Anpoxcumayuja cnyyajne gasze

JIuuxapnosa (Lindhard Jens, 1922-1997) nuenekrpuyna GpyHKIMja C€ KOPUCTH 3a CI0KECHHUjH
OIKC JUENCKTPUYHOT OJ3MBa CIOOOIHOT EJICKTPOHCKOI raca y ampoKCHMAIMju ciyvajHux (aza
(Random Phase Approximation - RPA). OBaj Mozen ce 1001ja KBAHTHOMEXaHUYKUM HPUCTYIIOM, a
HET0Ba IIaBHA MPETIOCTAaBKa jecTe J]a eleKTPOHH Pearyjy Ha IOTEHIHjal KOjU je 30Up CIOJballlber
nepryp6yjyher KynoHosor notenuujana u notennujana exparupama: V (K, ®) =Ve (K, @) +V; (K, ®).
[MoTenmumjan ekpanupama (SCreening) je pesysrar eneKTPOHCKE Mojapu3alrje HacTale IMHAMAYKOM
npepacioielioM HaeleKTpUcama Kao pe3ynrar jaenoBama KymoHoBor moteHinujana. JlereHepucan
SNCKTPOHCKU TacC je OIMMCaH PaBaHCKMM TalacuMa Yuju BeKTopu lexxe Ha DepmujeBoj chepu.
JuenextpuuHa QyHKIM]a 32 U30TPOITHE CUCTEME Y OBOM MOJIEIY je:

2
&(k,0) =& (K 0)+ig, (ko) :1+%[ f(u,z)+if, (u,2)], (2.3.4)
rae je U=a/kve, z=k/(2k:), x*>=e’/(zhve) je napamerap rycTuHe HaenekTpucama, Depmujen

Tanacuu 6poj je ke =(27n)"?, a Ve =hk./m*. Oymkumje f,(u,z) u f,(u,z), 3a jako mane
BpeHOCTH (akTopa mpurymema (y — 0), jecy:

1 1 z-u+l 1 z+u+l
fl(u,z):§+§[1—( u) ]Iog ] 5[1—(z+u) ]Iog P (2.3.5)
T
—Uu, 3a Z+U<]1,
2
f,(u,z)= é[l—(z—u)z], sa |z-ul<l<z+u, (2.3.6)
0, 3a |z-u[>1.
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[11a3MOHCKH MOJIOBH, Tj. IUIA3MOHCKE IUCIICP3MOHE KPHBE MPEICTaBIbEHE ca wk, N00HUjajy ce
HyMepruKuM pemmabambeM jennaunte & (K, @) =0 y peruony (K, ®) mpocropa y kom je &,(K,®) =0,
OIHOCHO Y PETHOHY y KOM BaXkH 1a je @ > kv +7k?/(2m*) [1, 113, 118].

Henocrarak RPA nuenekTpuuHux ¢GyHKIHMja jeCTe TO IITO MPETIOCTaBIbajy Aa eNEKTPOHCKE
eKCIUTAIje Tpajy OECKOHAYHO Iyro W IITO 3aHEeMapyjy JIOKainHe e(eKTe mojba KOju HacTajy 300r
SIIEKTPOHCKUX Kopesanuja. Y ciydajy rpaeHa camo jeHa 0Jf OBUX MaHa MOYKE KBAJIATATHBHO J1a Ce
pelIM y UCTO BpeMe, HIIP. W yBohereM KoHauHe Op3uHe pacejama y =1/7 kopucrehn MepMuHOBY
(Nathaniel David Mermin, 1935) mponenypy [119, 120] unu kopuctehu Xabapaosy (John Hubbard,
1931-1980) anpokcumanujy [121, 122] 3a nokanxe edekre nosba [83]. YBoheme mapamerpa y Boau
MCTOj BEJIMYMHU KAa0 M y MPETXOJHO HABEACHO] alpoOKCUMAIlMjH BpeMeHa penakcanuje (relaxation
time - RT). MepMuH je mpeyioxkuo aa CyAapH JOBOJE TYCTHHY €JICKTPOHA JIO JIOKAJTHE PAaBHOTEKHE
pacro/iesie, OJJHOCHO JI0 PABHOTEXHE pacio/ielic ca MOMEPEHUM XEMHjCKUM MMOTEHIIUjaJIOM, Ha TaKaB
HAuWH JIa CC 33J[0BOJbaBa jeJIHAYNHA KOHTUHYUTETA.

Ca ekcriepuMEHTaJIHE Ta4yKe TJICIUINTA, BEIMUYUHY » Tpeba cMarpatd (peHOMEHOJIOIIKUM
napamMeTpoM KOjH Ce KOPUCTH 3a (GUTOBaE EKCIIEPUMEHATa, a KOjU YKJbydyje pa3InduTe HaYnHE Ha
Koje moOyheH eNneKTpOH MOXKe Ja ce pelakcupa y OCHOBHO crame. Ca TeopHjcke cTpaHe,
u3padyHaBame y rmosazehu oj] MpBUX MPHUHIIMIIA j€ KOMITJICKCAaH 3a/1aTaK KOju Ha Kpajy Tpeba aa ce
CcllaXke ca eKCIepUMEHTAIHO 100rjeHrM BpeaHoctiMa. Ha npumep, y cityuajy rpadeHa y 3aBucH o1
YHYTpalIbUX acriekata Gpusnke rpadeHa, Kao MITO Cy HHTEPAKIIU]e SIICKTPOH-CICKTPOH, €IeKTPOH-
(OHOH W €JICKTPOH-HEYHCTONA, alli U OJ] CIUbAIIKUX YTHIIAja, Kao IITO Cy CBOjCTBA MaTepHjajia Ha
Koju je rpadeH aenonoBan [44].

Xuopoounamuuxu mooen

brox (Bloch Felix, 1905-1983) je mpBu NOpemIOKUO AITEPHATHBHH, XUAPOAMHAMHUYKH
IPUCTYI ONMHMCUBAKY KOJEKTUBHUX (PEHOMEHA KOJU ce JIelIaBajy y eJIEKTPOHCKOM racy. YIpaBo Taj
npuctyn je kopuctuo Puum 1957. ronumHe kada je mMpeaBUAEO IUIa3Ma PE3OHAHIIM]E y TaHKUM
donmmjama. Y broxoBom Mojeny mocMarpa ce HEyHH(GOPMHHM €JIEKTPOHCKU Tac OKpYXEH
CTAaLlMOHAPHOM I1033JIMHOM MTO3UTUBHUX HAECJIEKTPHUCaha, & IPETIIOCTaBIba CE JIa IEKTPOHU MOTY /1a
ocmtyjy yHyrap Te mozaauHe. [lozamuna je omumcana Tomac-DepmujeBUM MOJAEIOM TyCTHHE
MIO3UTHBHOT HaeJleKTpHcama Kao Ny =Ny (I), 0K je eIeKTPOHCKHU Trac Ne(PHHUCAH CBOjOM T'YCTHHOM
HaenekTpucawa n=n(r,t), Op3uHoM mpotoka V=V(F,t) u @depmMHjeBUM MNPUTUCKOM
P=P(n)=yn"?, e je y=@z")K*/(5m,), a m, ~9,1-10* kg je maca enextpona. OcHOBHE
XUJIPOAMHAMHUUKE jeIHAUMHE KOj€ C€ KOPUCTE, Y eNIEKTPOCTaTHUKO] allpOKCUMAIIUjH, jeCy:

Vi 2
Haguje-CTokcoBa: %+V[VE]—\7><(V><\7)=enV¢—VP(n), (2.3.7)
IToacoHoBa: V= 47re(n -ng ) : (2.3.8)
on - , _
JenqHauMHa KOHTUHYHUTETA: Y +V-(nv) =0, (2.3.9)

I7ie je —€ HaeleKTpUcame eNeKTpoHa, a ¢ = ¢(F,t) je enexTpocrarnuku norenuujan [1]. Illro ce
TUYE JIBOJAMMEH3MOHAIHUX EJIEKTPOHCKUX CTPYKTypa, HBUX je TNpBU moueo Aa uiydaBa Derep
(Alexander L. Fetter, 1937) 1973. rogune [123, 124]. theroB momen mojapasymeBa Ja Cy CBHU
eJIEKTPOHU €0 jeIUHCTBEHOr (ulyHja KOjU je ONMCaH camo ca JIBa Mapamerpa. paBHOTEKHOM
MOBPIIMHCKOM I'yCTHHOM HaelleKTpucama Ny 1 e(heKTHBHOM MacoM eJIeKTpoHa M*. OBakaB MPUCTYI
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je Ha3BaH jenHohayuaHu 2 /] XunapoguHaMudky Moaen. MelyTum, Taj MoJien je CyBHIIE jeTHOCTaBaH
U HE y3uMa y 003up pa3iuuuTe Be3e Koje (opMHpajy BaJCHTHH EJCKTPOHM, o H 7 Be3e.
JiBodynaHa Bep3uja 2] XuaApoJMHAMUYKOT MOZIeNia TPETHPA ¢ M 77 €JIEKTPOHE Kao JIBa KIlaCHYHa
MM MOJyKJIacuyHa (IyHJa ca PaBHOTGKHAM TycTHHamMa N u NS yBohemeM eMIHPHjCKHX
napamerapa [125] i depmujeBor nputrcka [126] y paynauma [127].

Huenexmpuuna gpynkyuja nonapnoz mamepujana

YonmreHa GpopmMa KOMILIEKCHE JUENCKTpUYHEe (QYHKIH]jE MOJAPHOT CYICTpaTa, KOja 3aBHCH
ol ppekBeHImje, MOXe J1a ce Hanuie y ooauky [128]:

2
N Wro,

_ . ’ 2.3.10
Esups. (0)) o +jzl: ] a)?oj - &* —ia)rToj ( )

rie @, OAroBapa J-T0j (PEKBEHLHMjU BOJYMHUHO3ZHOT TPAHCBEP3AIHOT ONTHYKOr (OHOHA Y
marepujaiy. I[lapamerap Iy, mnpencramba Op3uny pacejama TO ¢onona. Bennumna f
KapaKTepHIIIe CHATy OCIIMIIATOPA U CBE BeHE BPEAHOCTU Tj = &(j-y — &(j) (TAC CY &0y = & U Eny = &
CTaTU4Ka U BUCOKO(PEKBEHTHA JMEICKTPHYHA KOHCTAaHTA W30JIaTOPa, PECHEKTHBHO) MOTY Jia ce
nobujy u3 ekcrnepuMeHTa. OHAa Mepu pENaTHUBHU JONPUHOC CBAKOT MOJAa YKYIHOM CBOjCTBY
eKpaHHpama CYICTpaTa Tako Jia 3aJJ0BOJbaBa MPABUIIO CyMe Zj fi=¢,-¢,.

3a jenuHctBeHYy (poHOHCKY ¢pekBeHuujy, TO ¢oHoH je moBe3an ca oarosapajyhum dyxc-
Kiueepoum (®PK) mnoBpmmuackum ontuukum (SO - surface optical) ¢ononom kao
5o = 0ro[(L+ &,)/(L+¢£,.)]"’. Ykonuko mMma BuINE O jeJHOT OCIMIATOPA, Tj. BUIIE O jeJHOT
(OHOHCKOT MOJa M aKO Cy TH MOJOBHU J10Opo Ae(UHHMCAHM, NMPETXOIHA peNlalyja ce IpeTBapa y
Wso; = 010, [(L+€(j1)) / A+¢;)*2 Y ommrem ciydajy, 1aTo @so, je QYHKIHMja CBUX APYTUX (o,
@pexBennyje Tux @K excruranyja, Koje ce jaBjbajy Ha MOBPIIMHE 3Mel)y n1Ba Menujyma, MOTy /1a
ce oapene u3 [129]:

Eqps (@) +1=0, (2.3.11)

IJIe je MPETIOCTaBbEHO /1A j€ IPYTH MEINjyM Ba3lyX U Jla HeMa MPUryleHha.

®pexBennuja BoaymuHo3HOT JIO goHoHa je moBe3aHa ca ¢pekBeHIjom oarosapajyher TO
donona myrem JImmen-Cakc-Tenepose penammje [130] @, = wrols,/6.1'%, y cnydajy jemmor
moa [44].
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3. I'paden

Y npupoau mocroje JBe aloTpoIcKe MoauduKaiuje YribeHHKa, eJIeMEeHTa MepPHOIHOT
CUCTEeMa KOj¥ YMHH OCHOBY JKMBOTA Ha 3eMJbH, U TO Cy AujaMaHT u rpadut. OHU ce cacToje 0 Mpexa
sp? u Sp? XUOPUAN30BAHKUX aTOMA yIJbEHNKA, PECTIEKTHBHO. KOHIENTYaIHO OCTOjH MHOTO APYTUX
HayMHa (OPMHUpPama aTOTPONCKMX MOAM(DHKAIHMjA MEPUOAMYHMM MeIIameM Mpexka Sp°, Sp? u Sp
xuOpyausanuja, amd aujaMaHT ¥ rpaduT Cy AYro BpeMeHa NpeCcTaB/bald jeAMHE I03HATe
monudukammje. Mehyrum, otkpuhem dynepena 1985. roaune cutyaryja ce mpoMeHUIa U TI0Yena je
epa CHUHTCTHYKHUX TMoyuMopda yribeHHKA: CUHTE3a YIJbCHWYHUX HaHoleBu 1991. roaumue u
usosioBame cioja rpadena 2004. rogune [131, 132]. HaBenene amorporicke Moaupukaije cy
npukasane Ha ciauiy 3.1.

dynepeH

Ciuka 3.1. Anorponcke moaudukanuje yribenuka [132].

JenuHcTBEHA cBOjcTBA IpadeHa, Kao IITO Cy BUCOKA MOKPET/bUBOCT HOCUIIAIA HAaelIeKTPHCamha
Koja 6u y Teopuju Moria aa gocturae 200 000 cm?V!s™! u Benuka caTyparmona 6p3uHa KpeTama
enekTpoHa oj oko 5,5 - 107 cm/s, uuHe ra OAIMUHMM KaHAMAATOM 3a Oyayhe npumeHe y
enexkTpoHuny. Yak M Ha COOHO] TeMIepaTypr HOCHOIIM HaeJIeKTpHCama MOTy Jla ce Kpehy Kpo3
rpaden 6amuctuuky, 2000 myTa Op>ke HEro y CHIIMIUjyMy, npenazehn MUKpoMeTapcKe pasjajbuHe
0e3 pacejarba Ha aTOMUMa YIJbEHUKA UM Ha CTPYKTYPHHUM JedeKTuMa. Jeian o1 pa3iora 3aiTo je
CpeIbH CIIO00IHU YT €JIEKTPOHA Y rpad)eHy TOJUKO BETTUKH JECTE 3aTO IIITO j€ BeOMa TEIIKO IPYTUM
aTOMHMa Jla 3aMEHE YIJbeHUK y HEroBOj KPUCTAIHO] PEIIeTKH 300T crienu(UIHOCTH CUTMa Be3e.
CBakako, eJIEKTpOHCKa CBOjCTBa rpad)eHa Cy KOHTPOJIUCAHA YHYTPAIILUM U CIIOJhAlIbUM epeKTUMAa
KapaKTepUCTUYHHUM 32 CBaKH I0j€AMHAYHU CHCTEM, Ka0 IITO CY MOBPIIMHCKHU MPOLIETH, TOTIOJIOMKH
nedekTH; aacopOOBaHU aTOMHM, BaKaHIM]e, HaeJIEKTPUCamka Ha TpadeHy WK y CYICTpaTy, BETUKH
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nepextr kao 1mro cy nykotmHe u uBuie [98]. IloceOHO je HWHTEpecaHTHAa YHILCHHIIA 1A
MOKPETJBHBOCT EJIEKTPOHA OCTaje BUCOKA M Ka/1a FbUX0Ba KOHIICHTPAaIKja JOCTUTHE HUBO KOjU O KOJT
KJIACHYHUX ITOJIYIIPOBOJHHUKA 3HAYMO T/ TIOKPETIEUBOCTH HOCHIIAIA 300T MIPHCYCTBA BEMKOT Opoja
aToMma JIolaHaTa Ha KOjuMa ce OHU TOKOM JpudTa pacejaBajy. Takole, rpadeH mpoBoau U TOILIOTY,
KOja ce MPEHOCH XOPU30HTAIHO KPO3 CJI0j, ITO oMoryhaBa erkacHy TOIUIOTHY TUCHITAIIN]y TOKOM
pajia KOMIIAKTHUX EJIEKTPOHCKUX KOMIIOHEHTH, a y3 TO, MEXaHUYKU j€ HAJU3PKIBbUBHjU MO3HATH
JIBOJMMEH3MOHATHN MaTepujan [132, 133].

I'paden je amOumonapaH, mMTO 3HAYU Ja TPOBOAHM CTPYjy Oe3 003upa Ha TOJAPHOCT
CTIOJhAIIIHET IPUMEHCHOT HaroHa. Mako je To Ha TIpBHU TOTJIe/ HeloKeJbHa 10jaBa, aMOUTIoIapHOCT
ce MOXE HMCKOPUCTHTU Yy rpad)eHCKUM TpaH3UCTOpUMaA ca €(peKToM mojba KOju OM CIYKHIU Kao
yMHOXXaBauu (pekxBeHiuje. CBOjCTBO TpadeHa Ja MpoBOAM KOHAYHY CTPYjy U Ha HYJITOM HAINlOHY
rejra oHeMoryhaBa meroBy mpUMEHY Yy JIOTHUKMM Koimuma. Mebhytum, u3pagom rpadena y Bumy
Tpaka nedsprHe 10 10 NM Wi moroxHuUM JonupameM Moryhe je MOAH(HKOBATH HETOBY 30HCKY
CTPYKTYpPY TaKko Jia ce y 10j mojaBu oarosapajyhu eneprercku mporen [132, 134]. Atomu 6opa u
a30Ta Cy OJIMYHU KaHAMJATH 3a JOoNUpame rpadeHa 300T CBOjUX TUMEH3Hja KOje Cy Y PaHry ca
aTOMOM YTJbEHHKA, Ka0 M 300T CBOJHX aKIENITOPCKUX M JOHOPCKUX Kapakrepuctuka. I'paden je
Moryhe nonupatu u xemujckoMm mMonupukanujoM, Hmp. nomohy NO2 unum NHs, anu u ogpehenn
OpPTaHCKM MOJIEKYJTM MOTy OWTH J0OpH KaHAMIATH 3a Ty CBpXY. YKOJHKO ce rpadeH Hale Ha
crienu(UIHOj TOJUI03U, MOXKE JTIOhU JI0 CIIOHTAHOT JONHUpamka rpadeHa HOCHOIMMA HaeIeKTPHCambha
u3 nozytore. Tako rpaden Ha nopro3u ox SiC [135] wiu Pt [136] mocraje N-gomupaH, 0AHOCHO -
nonupat. [I[poMeHa KOHIIEHTpallije HOCUIIala HaeJIeKTPUCamha IPOMEHOM jaYrHE IEKTPHUYHOT 110Jba
MoJielIaBak-eM HAIIOHA HAa T'ejTy MOXe Ja nmpoMeHu depMujeB HHBO y TpadeHy, ajli He MOXE Ja
0TBOpH eHepreTcku mpouen [137].

I'padercku TpaH3uCcTOpH ca ePeKTOM MoJba MOTY J1a C€ KOPUCTE U Kao buocenzopu. Haume,
IpOIIECOM  ajcopIluje OHOMOJEKYd C€ BeXe 3a IMOBPIIMHY TrpadeHa eIeKTpPOCTaTHUKUM
HHTEpaKIjamMa y3poKyjyhu mpoMeHy y MpOBOJHOCTH KOja jlako Moxe aa ce aerekryje [30-32].
I'padhen Moke na ce MPUMEHHU U 'y OMOMEIUIIMHYU 3axBajbyjyhin cB0joj OMOKOMIIATHOMIHOCTH [26—
29].

[ToBehaweMm Opoja ciojeBa rpadeHa, HEroBe KapaKTEpUCTHKE CE KOHTUHYaJTHO MEHA]y CBE
JIOK He NOCTaHy HepasJiBojHEe o]l cBOjcTBa rpadura. I'padut ce cactoju u3 ciojeBa rpadena, Ha
mehycobHom pacrojamy ox oko 0,335 nm, mose3anum crnabum Ban nep BancoBum cunama [138,
139]. V npakcu ce rpadeHOM cMaTpajy CTPYKTYpe KOje HMajy J0 JeceT MOHOCIIOjeBa YIJbeHUKA, TOK
OHE ca BHUlIIe 0]1 ieceT ciiojeBa Beh npezacrasibajy rpaput. CrojeBu rpadena y rpadputy cy nopehanu
TaKo J1a Ce aTOM YIJbHHMKA U3 JeTHOT cJI0ja Hajla3u M3HAaJl IPa3HOr MecTa y HEHTPY HIECTOYIJIa KOjJU
dbopmupajy aroMu yrJb€HHKa W3 CYCEIHOT cjoja, Tj. mopehanu cy y T3B. bepHanmoBoM
nakoBamy [140]. OxcTynarma 01 OBOT MaKOBama Ce MOCTHKY MEHAmbEeM pacTojama n3Mel)y ciojesa,
pacre3ameM rpadeHa, TpaHCIaMjOM HIIH yraoHOM poTanujoM [141]. Bpio 3aHuMMIbHBa CBOjCTBA CE
nobujajy kaja ce aBa cioja rpadeHa 3apoTHpajy jeaH y OAHOCY Ha JApPYrH moja onapeheHum
JUCKPETHUM BPEIHOCTUMA ,,MarnyHOT ’ yIJIa, 4ija BpeaHocT uae ao 1,1°. TakBa cTpykTypa je npBu
MyT eKCIepuMeHTaIHO peaiu3oBana 2018. ronune [142]. loOujeHn 1BOCIOjHU TpadeH MoXKe Ja ce
MOHAIIAa W Kao H30J1aTop M KAao CYIEPHPOBOJHHK, y 3aBHUCHOCTH OFf BPETHOCTH CIOMEHYTOT
yria [143].

VY 0B0j mucepTanuju moj mojMoM rpadeH moapasyMmeBa ce jellaH paBaH ciioj rpadeHa, 6e3
CTPYKTYpHUX HECaBPIICHOCTH, aTOMa JIOTIAHATa WJIK OMIIO KOJUX APYTUX HEYHCTOha.
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3.1. CTpyKTYypa M eJIeKTPOHCKA CBOjCcTBa rpadeHa

I'paden je NBOOMMEH3MOHATHU MaTepHjal KOjU C€ CAacTOju M3 YIJbEHUKOBUX aroma
pacriopel)eHuX y MpaBUIIHY XEKCaroHAIHY CTPYKTYpy. Ta cTpykTypa y o0IuKy myenumer caha Huje
BpaBeoBa kpucranHa pemieTka U MOXKE C€ MOACIUTH Ha JIBE TPOYraoHE MOApEIIeTKE, O3HAYCHE
IIJIaBUM U 3€JICHUM aToMuMa Ha ciiaim 3.2 (J1ieBo). Buraep-3ajiosa henuja rpadena, npukazana pos3e
060jom, MOXe ce AeuHICcATH BEKTOpHMA.:

i=%(3,\/§), 52=%(3,—J§), (3.1.1)

rae je a, =0,142 nm npubmkHO pacTojame u3Mely cycenHux atoma yrjbeHUKa y paBHU rpadena.
Enepruja nmorpeOHa enekTpoHy Ja ,,[IpecKour” ca jeAHOT aToMa Ha HajOJIMKH CyCelHU aToM, Tj. ca
jeHe moapenieTKe Ha Apyry, jecte t~2,7 eV. Enepruja t' je enmepruja morpeGHa eneKkTpoHy aa
npehe ca jeJHOr aTomMa Ha CyCeIHH y OKBHPY MCTe mojpenieTke. OHa HUje TaYHO MO3HATA, Ak CE
npernocraBjba ga je y omcery 0,02t <t'<0,2t. Ha cmumm 3.2 (mecHo) je mpuKkasaHa mpBa
Bpuiryenoa 30Ha rpadena. Y woj mocroje Tpu Bpcre Tadaka Bucoke cumerpuje: I', K u M. Iocroje
nBa HeekBUBaieHTHa ckyna K Tauyaka, K u K’, koje ce Hanase Ha homkoBuma bpuiryeHoBe 30He 1
Ha3uBajy ce J{MpakoBUM Taukama, U TPH HECKBHBAJCHTHE M Tauke KOje Cy Ha CPEIMHM CTPAaHHUIA
3oHe. Tauka I je y meHTpy 30He. BexTopu penumnpodne pemerke cy:

E=%(N§), 5=%(1,—ﬁ), (31.2)

10K cy no3unuje JJupakoBux Tayaka o3HadeHe Bekropuma [98, 144]:

RZZ_”(L i], ﬁzz_”(l, _i). (3.1.3)
33, 3 33, V3
JBa ckyna JlupakoBUX Tauaka 3Haue ja rpadeH uma JereHepanujy ygonuse ox ¢, =2. Tauke K u

K’ cy riaBHe Tauke 0/1 HHTEpeca Kajia ce poy4aBajy eJIeKTPOHCKA CBOjCTBA rpadeHa, 3a pa3iuKy o]
TPaJMIMOHATHHUX MOJYPOBOJIHUKA KO KOjUX je To oouvHo [ Tauka [145].

—. .
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y \
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. | ,'I kx
/. //
K, /II
® — e
bV

Cauka 3.2. (JIeso) Peanina kpucrajiHa penrerka rpagena ca Burnep-3ajuosom hesjoM npeacraB/beHOM po3e
6ojom. Pacrojame usmely nea aroma je a,, d, u d, Cy NIPUMATHBHH BEKTOPH, a NapaMeTap npeckoka je t [44].
(Jdecno) IIpBa Bpniryenosa 30Ha rpadena. [IppMUTHBHE BEeKTOPH penunpoydne pemerke cy b, u b, [98].

EnexTponcka KOH(GUTypalyja yribeHnka je 1s22s22p2 1 oH MMa 4eTHpH BaeHTHA eNeKTPOHA.
V rpadeHy cBaku yribeHHKOB aToM (JOpMHUpa ¢ Be3e ca CBOja TPM cycesa MPeKo SP? XuOPUIH30BaHUX
opOuTana HacTalux KOMOMHOBameM 2S, 2Px U 2Py aToMcKux opbOurtana. Ilpeocranu enekrpon
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3ay3uMa 2p; opOuTaTy Koja je HopMaJIHa Ha paBaH rpadeHa. Tu eIeKTpOHH KOju OU Ipa il 7 Be3e
ce KOJNEKTUBHU3Yjy M 006pa3yjy mpoBoaHy (') u BaneHTHY (7) eHeprercky 3ony [44]. Eneprercka
JMCIIep3MOHa 3aBUCHOCT TpadeHa je mpukazaHa Ha ciuiy 3.3. BaneHTHa ¥ TpoBojgHA 30HA ce
JIOJMPY]jy Ha IIECT MecTa, y JlupakoBuM Taukama y bpuiayeHoBOj 30HH, IITO 3HAYH J1a je EHEPreTCKU
nporen rpadena jeanak Hynu. Ca yBehanor npukasa Ha ciunu 3.3 npumehyje ce aa je nucnep3nona
3aBHCHOCT y okonmHM K Tavaka mHeapHa. OBa anpoKCUMaIirja BayKu 3a CHEPTHUje eJICKTPOHA JI0 OKO
1 eV u HasuBa ce anmpokcuMmaijom J(upakoBor koHyca. Pernon nuHeapHe qucmepsuje ce J00po
ormucyje [lupakoBoM jenHadynmHOM 3a Oe3maceHe (epMHOHE, MITO 3HA4M Ja je edeKTHBHA Maca
HOCHJIalla HACJCKTPUCAalka Yy OBOM PETHOHY jeJHaka Hynd. Jlakie, HOCHOLM HaeleKTpUCama Y
rpadeHy ce MOHAIajy Kao PelIaTHBHCTHYKE YECTHIE Ca HYJITOM MacoM MHPOBaba, KO KOjUX
depmujeBa Op3uHa Ve uma ynory Op3uHe cBemioctu [146, 147]. depmujeBa Op3uHa je
Ve =3ta,/(2h), rae je h=h/(2x) penykoBana [lnankoBa koHcTanTa. Ta Gp3uHa HMa BPEJHOCT OKO
10° m/s. Besa u3mel)y eHepruje u TanacHOT BEKTOpa y alpoKCHMManuji JIupakoBor KoHyca jecTe:

E. (k) = hve kK], (3.1.4)

rze je k =k, + Izy . C 063upoM 1a je P =#hK kaxe ce 1a Cy eHeprija i HMITYIIC IMHEAPHO CPAa3MEPHH
y okonmuHu K Tauke. IHTEpecaHTHO je IITO ce OBaj pe3yiTarT pas3liuKyje Ol cliydaja KIACUYHUX
MOJTYIIPOBOTHUKA KO KOJUX j& OBa JUCIEp3Hja KBajpaTHOT oOymka. Y3 1o, DepmujeBa Op3uHa HE
3aBHCH O] €HEpPIHje WK UMITYJICa, Kao IITO je yoOouuajeHo V = /2E [ m, ,raeje M, Maca eleKTpoHa.
Takohe, rpadeH wucrospaBa ¥ CBOJCTBO MUHHMAJIHE MPOBOJHOCTH 3aTO INTO CE IOHAIIA Kao
CIIEKTPOHCKU CHUCTeM dYectuiia onucan J(upakoBom, a He IllpeaunrepoBom jeanaurnHoMm. OBaKBO
MOHAIIAkhe HOCHJIAIA HACIEKTPUCama MPECTaBJba jeHO O] Haj3aHUMJbUBHUJHX acrekara rpadeHa u
OJICOBOPHO j& 32 MHOT'€ herOBE UMIIPECUBHE €JIEKTPOHCKE Kapakrepuctuke [98, 145, 146].

Ciuka 3.3. lucniep3nona 3aBucHoct rpadena (Ex je y jexunnuama t, a kx u ky cy y jenmnunama 10/a0) nodujena
3a Bpeanoctu t =2,7eVu t'=0,2t. Yeehan je npukas eneprercke 3one y okosiuau K tauxe [98].

depmujeBa eHepruja corncTBeHor rpadeHa je Ha J[upakoBoj eHepruju, IITO je eHepruja
HupakoBe Tauke. Mehyrum, y rpadenckum ypehajuma depmujeBa eHepruja Moxke 3Ha4ajHO Ja ce
pasznukyje ox upakose eHepruje. epmujeB HUBO je Moryhe nojenaBaTi IpOMEHOM HAIlOHA I'ejTa.
IIpu no3uTHBHOM HarmoHy depMujeB HEBO je Y 77 30HH M HOCHOIIM HAaeIeKTPHICAEha CY eleKTPOHH 13
MIPOBOJIHE 30HE, JIOK j€ IpU HEraTMBHOM HamoHy rejtra depmujeB HUBO y 7 30HM, T€ Cy BehHHCKH
HOCHOIIM HaeJleKTpucama IyIrsbiHe u3 BajieHTHe 30He [148]. Enepruja depmujeBor HHBOA ce
u3payyHaBa 1o GopMyIiu:

E. =hk.v,, (3.1.5)
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rae je @epmujeB TamacHu Opoj jemHak Ke =+/zZNn, a N je moBpIIMHCKAa OpojHAa TYCTHHA
HaeJekTpucama [98].

Kana rpaden Huje momupaH, y meMy Hema CIOOOIHMX HOCHJIAIA HACIEKTPHCAma, T€ CY
Moryhu camo Meljy3oHCKH Tipena3u  eneKkTpoHa. [IpoMeHOM KOHIEHTpaluje HocuiIana
HaeNleKTpucama jaonasu 10 npomene depmujeBor HHMBOA U3 JlupakoBe Tauyke y MPOBOJAHY HIIU
BaJICHTHY 30HY, YUME U YHYTap30HCKH Tpelia3u noctajy moryhu. I'paden kox kojer depmujeB HUBO
HUje Ha [IupakoBOj eHEprHjHu Y OBOj AUCEPTAIUji 03HayaBahe ce TEpPMUHOM JOMUpPaH rpadeH, HaKo
y BbeMy HeMa atoMma jomnanara. Ha ciounu 3.4 je mpukaszana 30HCKa CTpYKTypa rpad)eHa Ha Kojoj je
moryhe younTtn Mely3oHCKe T — 7 M 0 — ¢ TIpenase. 30HCKA CTPYKTypa je JoOujeHa AyxK JTHHHja
Bucoke cumerpuje KI', 'M, MM’ u M’K [149].
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Cauka 3.4. 3oHcka cTpykTypa rpadena. [linapa qunuja mokasyje nomymeHy BajJeHTHY 30HY, 2 IPBEHA MPa3Hy
npoBoaHy 30HYy [149].

Jom mpe um3onoBamwa rpadena mpensubhano ce na he y memMy IOCTOjaTH yHHMBEp3aliHa
MHHHMATHA BPEJHOCT OQTMCTHUKE MPOBOJHOCTH KOja M3HOCH O = (4/7)€’/h. Melhytum, y
TIPBUM eKCIEpPHUMEHTHMA je T0OMjeHa BPEAHOCT Ol Omin = 4e?/h. OHO mWTO je KacHHje MOKa3aHOo
jecTe J1a MHUHUMAJIHA MPOBOJHOCT yO4YeHa Yy eKCIIEpUMEHTHMa HUj€ YHHBEp3aiHa, Beh 3aBUCH O]l
KOHIIEHTpalnuje Haenektpucanux Heunctoha [150]. Ca Teopujcke Tauke TICAHUINTA, MHHAMATHA
npoBoaHOCT rpadena je BpeaHoct nodujena kaga @ — 0. Kopucrehu Ky6osy dopmyny (Ryogo
Kubo, 1920-1995) moryhe je mokasaTu jaa ce, yKOJIHMKO CE Taj JIMMEC y3Me Mpe HHTETpaluje 1o
eHeprujama, 100uja BpeHOCT MUHEMAJTHE IPOBOAHOCTH O Omin = (4/ 77) €2 /h, 10K je y cympoTHOM
crydajy o = (7/2)e*/h=e?/(4h) = o, [151]. Bpoj 4 U3 IPETXOHHUX U3pa3a 03HAUABA IPOU3BON
nerenepanuja cuna (g, = 2) u ynonusne (g, = 2).

OnTruka npoBoAHOCT (Kaja je ( ~0) rpadena caap:ku cBe peleBaHTHE HHPOpMAIlHje Koje ce
TUYY eJIeKTpOMarHeTHe nHTepakiuyje u3mely rpadeHa u crnosballbux CTUMYITYCa, Kao HITO Cy Op3u

SIIEKTPOHHU WJIM EJIEKTPOMArHETHO 3paderse. OHa ce MOKe MMOISIUTH Ha JIBa JOIPHHOCA: jeJaH KOju
omucyje yuyrap3oncke (intraband) mpenase u apyru xoju onucyje mehysoncke (interband):

0, () = Oia (©) + Oper (@). (3.1.6)
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Ha crnuiu 3.5 (11eB0) ¢y mpukasaHu TH Mpeia3u y AonupaHoM rpadeny, A0k ¢y Ha 3.5 (mecHo) oHn
JaTH y OKBHPY PETHOHA PEIUMIPOYHOT mpocTopa. [IpeTxoaHu u3zpas He y3uMa y o03Hup MPOCTOPHY
JUCTIEP3U]y, Tj. He-JIOKaJHe edekTe. Y OKBUPY TE€OpHje JuHeapHOr oja3uBa, kopucrehu KyOory
dbopmyiy, moryhe je qohu 10 aHATUTHYKOT W3pa3a 3a IMHAMUYKY ITPOBOIHOCT TpadeHa:

o 4 e
Oira (@) = fm—im[EF +2K, T In [1+e kel j] (3.1.7)
s (0) = 0,6 (heof2) +i 4n jao J G ((2,;26_(2122) dE, (3.1.8)

0

e je:

cosh Ee +cosh X
kg T kg T

(3.1.9)

npu gemy je Kg ~1,38-10% m’kg/(s’K) BommmanoBa KoHCTaHTa. YKOIMKO Baxn ja je Ep > kgT
(xao mITO je HA TeMIepaTypu arcoyTHE HYJIE), U3pa3u 3a YHYTap30HCKY U Mel)y30HCKY POBOTHOCT
rpadeHa MOTy Ja € HaIluIIy Kao:

Ginea (@) = 22 4B (3.1.10)
T hy —1hw
1+L|n%, 3a hw>2E_,
r  |ho+2E;
Ointer (a)):ao- . (3111)
Lln%, 3a ho < 2E..
7 |ho+2E;

3a how < 2E; Baxu [laynujeB mpuHIMT UCKIbYUYEHa, TTa U3pa3 3a Mel)y30HCKe mpena3ze nMa BeoMa
MaJIH JIOTIPUHOC YKYITHO] ONTHYKOj MPOBOAHOCTH [44].

1)
2E

YHYTap30HCKH

.| N
A

MmehyzoHcku

ke 2. 4

Cinka 3.5. (JIeBo) LllemaTcku NpuKa3 YHYTap30HCKHX U Mel)y30HCKHX npesia3a y ronupanom rpadeny.
(decHo) Pernonn y (0, iw) npocropy: y 14 u 24 cy yHyTap30HCKH, 10K ¢y Y 2B melhy3oHckn npenasu [44].
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3.2. ®oHOHU Yy rpadeny

Bubpammone kapakrepucTike rpadeHa cy 0AroBOpHe 3a HEeroBy TEPMAaIHY IPOBOJHOCT, aJlx
CY M KJbYYHE 33 pa3yMeBame ONTHYKHUX CBOjCTBA IyTeM (POHOH-(POTOH pacejama U eNeKTPOHCKUX
CBOjCTBa KOja 3aBHUCE O] eIeKTPOH-(DOHOH pacejama. Mekoha rpadeHa je moBe3aHa ca YHHECHULIOM
Ja y BbeMy M0CTOje BUOpAIIMOHH MOJIOBU BaH PaBHU, KOjUX HEMa Y TPOJAMMEH3MOHATHUM YBPCTUM
tenuMa. Ha momepaj aToma 13 cBOje paBHOTEKHE MO3HUIIN]j€ YTUYY TOP3UOHE U IOHTUTYIUHAIHE CHIIe
KOj€ 3aBHCE caMO Oj] peJIaTUBHOT IMOJI0Kaja aroma. ¥ rpadeny, yrja eleMeHTapHa henuja caapxu
7IBa aTOMa YIJbEHHUKA, IMIOCTOjU 1iecT (POHOHCKMX MOJOBA: JIBA MPHUIMA/Iajy BUOpalfjaMa aroma BaH
paBHHM rpadeHa, Tj. y mpaBIy Z — 0ce, ¥ TO Cy TpaHCBep3aJlHu akycTu4dHHU (ZTA) u TpaHCBep3alHU
ontuuku (ZTO) Moz, deTHpu MOTUYY OJ BuOpaluja y paBHH rpadeHa ¥ TO Cy TPaHCBEP3aIHU
akyctuuynu (TA), TtpancBep3anuu onrtuuku (TO), nonruryauHanHu akyctuuHu (JIA) u
nourutrynuHaHu ontuiku (JIO) moxa. TpaHcBep3aiHW WM JIOHTMUTYAWHAIHU MPaBIM BHOpanuja cy
oapeheHn y 0JJHOCY Ha MpaBall HajMamber pacTojama YIJbeHUKOBHX aTroma y rpadeny [152]. Cmatpa
ce Ja BuOpalyje aToMa BaH paBHH rpadeHa He 3aBHuce o]l BUOpalMja y paBHHU, Tako 1a je moryhe
I00WTH ABE pa3nuunuTe POHOHCKE AMCIIEP3H]je, KOje Cy U MpUKazaHe Ha ciuiy 3.6.

500 1600
600 1200
E 400, 800 |
5]
200. 400
) 0

107
10 0o 10 % Ly, 10 : 0 10

ky [nm1] / ke [nm]

Cimnka 3.6. @oHoHcka aucnep3nona 3aBucHoct ZT'O u zTA mona (n1eso) u JIO, TO, JIA u TA moaoBa
(necno) [145].

Monosu zTA u zTO umajy napabonuyHy AMCIep3ujy y okonuHu ' Tauke, ITO je HEOOMYHO
3a aKyCTUYHE MOJIOBE, a y OKouMHU K Tadyaka IMmoka3yjy CTpYKTypy HaiuMK J[upakoBOM KOHYCY.
Mo/0BH y paBHU MMa]y OYE€KMBaHY JHHEapHY nucnep3njy y I tauku. U 3a onTHYKY 1 32 aKyCTUYHU
MOJT BUOpaIl#ja y paBHH TPAHCBEP3ATHUA W JIOHTUTYAMHATHH MOJIOBH MMajy Mel)yCOOHO CIM4He
JMcIiep3uje, ¢ TUM IITO je TpaHCBEp3aJHU MOJI Ha HUXO] (peKBeHILMjU. BaxkHa mocneania oBakse
(OHOHCKE HCIIep3NOHE perlalije jecTe N3y3eTHO BeINKa BpeAHOCT Op3HHe 3ByKa Y paBHHU rpadeHa,
omm3y 20 Km/s, koja je 0oAroBOpHA 3a BPJIO BUCOKY TepPMaIIHy MpoBoAHOCT rpadena [145, 153].

JloHruTynuHanHu aKkycTUYHU (OHOHM MMa]y Behu eneKTpOH-(POHOH MHUKPOCKOIICKHU MPECEK
Hero octasie poHOHCKe rpaHe [145]. Ynpkoc Tome, onTuuku (POHOHM MMajy JOMHHAHTaH YTHIAj HA
ONITUYKY NMPOBOJHOCT TpadeHa. HajyTuiajHuju 1onpruHOCH €1eKTPOH-ONTUYKY (POHOH MHTEPAKLIU]U
notudy of JIO u TO ¢onona y I' Tauku, KOju y HEHO] OKOJMHY MOTY Jla C€ alpOKCHUMHUPA]y
KOHCTaHTHOM BpeaHomhy o1 oko 197 meV, u ox TO ¢onona y K Taukama, Koju Ty UMajy BpETHOCT
on oko 157 meV. Mehyrum, kazia ce mocmaTpa OoNnTHYKa MPOBOAHOCT rpadeHa ca u 6e3 nonpuHoOca
(dboHoHa, 100Hja ce jako Maja pa3irKa, Koja Moke OUTH M 3aHeMapeHa ako je rpadeH Ha MoJTapHOM
CYICTpaTy, YMjH TOBPUIMHCKU (poHOHM MMajy MHOTO Behu yunnak [154]. 360r Tora HUje HEONXOTHO
y3eTu y 003up yTuiaj ¢oHoHa u3 rpadena, kako je u ypaheHo y 0BOj JUCEPTAIIHjH.
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3.3. [lna3monu y rpageny

I'paden u rpadur mmajy ABe BpCTE CHOJBAIIBUX EICKTPOHA, ¢ M 7 CIICKTPOHE, KOjU
MOJIpKaBajy CBOje THITOBE M1a3MoHa. [11a3mMonu y rpaduty moTudy oj KOJIEKTHBHUX €KCIUTAIIN]a T
BJICHTHUX EJICKTPOHA (7 Tuia3MOH Ha eHepruju 7-12 e€V) u cBUX BalIeHTHHX eJeKTpoHa (7 + o
m1a3MoH Ha eHepruju 28-33 eV). O6e Bpcre MmiasMoHa y rpaduTy HCIIOJhaBajy BOJIYMHHO3HH H
MOBPIIMHCKKA MOJA. MelyTuM, KapakTepuCTHKa TaHKHX (PUIMOBa jecTe HECTajarhe BOJYMHHO3HOT
TUTa3MOHCKOT MO/Ia, TAKO JIa OCTaHE CaMO MOJ MMOBPLIMHCKOT IUIa3MOHa. 3a MPEHOC UMITYJIca KOjH je
napajie/a MOBPIIMHY rpaduTa J103BOJHCHHU Cy caMo Mel)y30HCKH Tpea3u KOju UMajy UCTY IMapHOCT,
Tj. T— 7 ¥ 0 — ¢ Tnpenasu. JONPHHOCH BaH PaBHH M y PaBHU MOBPIIMHCKOT MOJA niene. CHEepTHUjy
KaJia Mpou3BOA ACOJbUHE ClI0ja U UMITYJICA T€XKH HYJH, IITO 3HAYM Ja Y rpa(bHTy T — T Hpenasu
MMajy MUHHMAJIHY, OJTHOCHO MaKCUMAITHy €HEPTrHjy 071 OKO S u 7 eV, ag— ¢ Tpenasy eHeprujy o
oxo 15 1 20 eV, pecriekTuBHO. I11a3MOH 7 yriIaBHOM TIOTHYE O 7 — 7T TIpesia3a y okonuHA M Tauke
Bpunyenose 3oHe. Ha ciammm 3.7 je mpukaszaH IJIa3MOHCKM CIIEKTap jE€OHOCIOJHOT TpadeHa,
JIBOCJIOjHOT, Tpad)eHa ca MeT U ca BUIle oJ JeceT ciiojeBa. CriekTap 3a BHILIE OJ JCCET CJojeBa
rpadeHa BeoMa nojiceha Ha criekTap rpadura: youaBajy ce 100po Mo3HaTH BOJTYMUHO3HH MOJIOBU Ha
7 u 26 eV. Kako ce 0poj ciojeBa cMamyje, Tako ce MAaKCHMYMHU 7 U 7 + ¢ TUTa3MOHA TIOMepajy Ka
HWKHUM €Heprujama 300T CMamkeha MaKPOCKOTICKOT €KPaHUPama. 3a jeTHOCIOjHU rpad)eH MaKCUMyM
rmonaje Ha 4,7 eV, ok je kon rpadura 6uo Ha 7 V. OcuM Tora, MiIa3MOHCKH CIIEKTap jeAHOCIOjHOT
rpadeHa uma camo 7 + ¢ MOBPIIMHCKH MoJ Ha 14,6 eV, a mna3moH ox 26 €V, Koju ce jaBjba KO
rpadura, oBzie Huje nmpucyTan [86, 87].

I [a.u.]
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Caunka 3.7. CneKkTap eHepreTcKux ryduTaka ejJeKTpoHa 3a jeJaH, ABa, MeT ¥ BHIIIE O] IeCeT CJI0jeBa CI1000AHOT
rpadeHa Koju nokasyje npucycTBo z u  + ¢ mia3mona [86].

Ipupona 7 — 7 1 60— ¢ Iperasa 3aBHCH 01 TamacHor Bektopa § =K —K. 3a Bpeanoctn
TaJaCHOT BEKTOpa ONM3y HyJIe TO Cy HEEKpaHHpaHH jEAHOYECTHYHH Ipeia3d, OK ca TMOpPacToOM
BPEIHOCTH TaJacHOr BEKTOpa J00Hjajy KOJEKTHUBHHM KapakTep jep MeXaHHu3aM JIHHAaMHYKOT
eKpaHupama Mocraje epuKaCHUjU. Y TOM PETHOHY MOCTOjeé © U 7 + ¢ IUIA3MOHM, ajH Cy OHHU
npurymieHu 30or JlanmayoBor edekTa U 1MojaBJbyjy €€ Kao MIUPOKE CTPYKTYpE y CHEKTPY. 3a oI
Behe BpeTHOCTH TaJacHOT BEKTOpa KOJEKTHBHA MPUPOJia OBUX Mpesa3a je MOTUCHYTa U OHU TOHOBO
MOCTajy jeAHOUeCTUYHE ekcruTanuje [155].

[MperxoaHo HaBeneHu Ta3MoHM y Tpadeny (7 minasmon Ha 4,7 €V u 7 + ¢ IUIa3MOH Ha
14,6 eV) cy ob6jamrmeHn moMohy CIieKTpa eHepreTCKUX ryOuTaKa eeKTpoHa 3a HeIOTMpaHu rpadeH.
Kako onu notuuy o Melyy30HCKHX Ipesa3a eeKTpOoHa, jaBJbajy ce U Y JOMUPAHOM M Yy HEAOITUPAHOM
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rpadeny. Mehyrtum, y nonupanom rpadeHy, Ha eHepruju ucroz 3 €V, jaBsba ce joIll je/IaH IIa3MOH
KOjU TIOTHYE O] YHYTap30HCKMX Ipenasa, a HazuBa ce JupakoB wmu 2/ mmasmon. IlpucyctBo
JlupakoBor IUIa3MOHAa je TJaBHA pa3jivKa 1/13Meljy KOJICKTUBHUX €KCIIMTaIfja y JOMUPAHOM H
HeJonupaHoM rpadeHy. y nomupaHoM rpadeHy 7 30HA je JENTMMHYHO IOIMyH-eHA Tako 1a CY
JI03BOJbEHH YHYTAP30HCKH MpeJia3u KOju HUCY J03BOJbEHH Y HeonupanoM rpadeny [156]. Ha ciurm
3.8 je mpuKa3zaH IUIA3MOHCKH CIEKTap AONHMpaHor rpadeHa Ha KOMe ce BHJAE TPU TJaBHE BPCTE
IJIa3MOHa KOje MOTYy Jia ce jaBe y rpadeny. JIMpakoB IIa3MOH je JOMHHAHTaH y WHGpaIpBEHO]
o0J1acTu, IOK Ce 7 U 7 + ¢ IJIa3MOHH jaBJbajy y 00JIaCTH yITpaJbyOruacTor 3pauema [22].

o [THz]
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yITpajbyOndacTo
_— BaKyyM-yJ‘ITpaJ‘by6I/I‘IaCTO
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|
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Cauxa 3.8. CneKTap eHepreTcKux ryouTaka eJIeKTPOHA 32 IONHPaHu rpad)eH HA MOMIO3H O] PYTEHHjyMa KOji
nokasyje npucycrso 2/1, 7 u 7« + ¢ niaasmona [22].

JlyroskuBehu Mia3sMOHH MOTY Jia TIOCTOje caMo y peruony /B ca ciuke 3.5 (mecHo), e je
uMaruHapHu neo 2/] monmapusanuone ¢yHKuje jennak Hynu. Ban te obnactu je Im[P(q, )] =0
(trro ce Buam Ha ciuim 3.9 (1ecHO)) U Ia3MOoHU ce Op30 pacnanajy Ha moOyheHe mapoBe eneKTPOoH-
IyTUBHMHA, TAKO /13 30He /A, 2A (yHYTap30HCKHU 7T <> 71 nipenasu) u 2B (Mel)y30HCKH 7 <> 7 npenasn)
npezcTaBibajy pernone Jlangayosor npurymema. CTpukTHO roBopehn, JlanaayoBo npurymeme je
peBep3nbuIIaH MpoIec Koju ce JelraBa kajia je ¢hazHa Op3uHa eJIeKTPOMArHEeTHOT Tajgaca MPUOIMKHO
jeaHaka Op3uHM CI0OOAHOr eneKTpoHa. EjekTpoHu koju ce kpehy HemTo crnopuje oj Tanaca ce
yOp3aBajy U TUME yKJamajy eHeprujy u3 tanaca. Jla Ou ce To mecusno Mmopa jaa Oyze UCITyHheH YCIOB
Vpnase = 1w/ q < V. Ctora, pernonu /4 u 24, Tj. peTHOHH AECHO Of JIMHUje @ = h(Vy TpeACTaBIbajy
obuacT y K0joj JlannayoBo mpuryIieme Moxe Jia ce IecH. ANTepHaTUBHO, TUNIA3MOHM MOT'Y J1a U3ryoe
eHeprujy crapajyhu enekTpoH-1IyrjbiHa napoBe. MuHMMaHa eHepruja napa eJleKTpoH-1IyIJbUHA
y mormmpanom rpadeny je E., =2E; —hqw, rae je q ykynan ummysic mapa (peruon 2B). CxomHO
Tome, Kana je hw>2EL —hqQve u q<Kg moryhe je ga ce MCnyHH 3aKOH OJpKarba CHEpPruje u
UMITyJICa 33 CTBapame MapoBa eIEKTPOH-IIYIJbUHA Ha payyH eHepruje mia3mona. OBaj mporec je
Maio japyrauvju oj JlannayoBor mpuryiema, Tj. TO jé caMO pe30HaHTHa arcopIiyja IUia3MoHa
CTBapameM MapoBa eJIeKTPOH-IyIUbIHA. MelyTim, JlaHgayoBo puryieme je craniapiad TePMUH
y JHTEpaTypu O IUIa3MOHMMa y TpadeHy, 3a CBE THUIIOBE YHYTpAIIBHX MpOLEca MPUTYIICHA
1a3MoHa (IpoIiecH KOjH yIIIaBHOM 3aBHCE O] €JICKTPOHCKHMX CBOjCTBa MaTepujana) [44].
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[Tonmynapan HauMH Aa ce MpHUKaXe IUCIIep3nja MIa3MoHa jecte momohy dyHKuje ryouraka
Koja ce 100uja MPeKo MUEeNeKTpUIHe PYHKIIHjEe CUCTEMA KaOo:

L(g, ) |m{—g(q1,w)}, (3.3.1)

JIOK Cce TUeNeKTpUYHa (PYHKIMja CHCTEMa y alpOKCHUMAIHMjH CIy4ajHuX (a3a MOXe HamucaTth Kao
NG, w) =&, —VP(4,w), tme je V,=6€/(25,q) ®ypujeoa Tpanchopmammja KynoHoBe
uHTepaknuje. KoaekTuBHE eKCIHTaNrje OroBapajy Hyjlama JWHAMUYKE JUEICKTpUYHEe QYHKIH]jE,
Tj. oaromapajy pememuMa jenHaumHe & (0, w)=0. Ilonapusaumona (QyHKIMja ce MOKe
pa3nBojuUTH Ha peanHu u uMaruHapHu neo, P(q,®)=PR.(q,®)+IiP,(J,®), koju ce name mory
neUHHUCATH 110 PETHOHUMA ca CiiKe 3.5 Kao:

2 —
_ 2K + ke X Ch(2+yj—Ch (—2 yj ,  ypernony 1B,
whve  4rhv. /yz —x2 X X
_ 2K , y peruony 14,
P R 3.3.2
X,Y) = 3.
. _ 2K + Ke X C (2+yj ervony 28 ( )
7Z'hVF 47[th ,yz —x? " X , yPp Y ,
2k, K. X2 ( 2— yj
_ + C , CcIruo 24,
mhve  Amhve (X2 —y? X Y PETHONY
0, y peruony 1B,
K, X’ 2— yj ( 2+ yj
C -C.| — ||, 14,
Arhve [x? — y? { " ( X " x Y pertiony
—_— 2 —
F)im (X’ y) - kF X C[Z yj' y PErHOHY 2B, (333)
47Z'hVF \/yz —x? X
K, X ( 2+ y}
- C , y PETHOHY 24,
472'th /)(2 — y2 " X

rne ¢y X=0q/k:, Y=hw/E., a momohme dyukumje cy C,(a)=a(a2—1)" —arccosh(a) u
C(a)=a(l—-a?) 7”2 —arccos(a). VYmohemem mapamerpa pacejama vy, Tj. ,,MepMHHM3aIHjOM”
nonapu3anuone GyHkiuje, Moxe ce gohu no cneaeher nspasa:

(1+ZjP(q,a)+i7)

1_|_L7/ P(a,o+iy)
o P(q,0)

PM (q,a)): (334)

Taxobe, Baxu na je e (q,w) =&, —V,Py (0, ®) n o(q, ) =ie’wPy (9, )/q?. Ha ciumm 3.9 je
npukasana 21 monapusanuona gpyukiuuja y RT anpokcumanuju [44].
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Re[P; (4.0)] Im[ P, (q,0)]
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Canka 3.9. Peannu (ieBo) 1 uMarnHapuu (1ecHo) aeo 2/ mosapusanuone pynkuuje rpadpenay RT
anpoxcumanuju 3a iy = 16,5 meV [44].

15 2.0

Ha ciouuum 3.10 je nmpuka3aH criektap eJIeKTPOHCKUX €KCLUTalKja y HeIONMUPaHoM (JIEBO) U
JonupaHoM (necHo) rpadeny (y cucremy y koM je s =1). Ha HmwkuM ¢pekBeHIMjaMa CHEKTpa
HEJIOTUPAHOT TpadeHa BUIU ce TAMHU Mel)y30HCKH 7T — 7T eJIeKTPOH-IIYIJbHHA KOHTHHYYM KOjH Ce
nuHeapHo nosehasa. M3Haj TOr KOHTUHYYMA, Ha @ HewTo ucnon S eV u ( 6ausy Hyne, 1j. y I Tauky,
MOYMH-E 1 Ce BUAM 7 IUIa3MOH ca JIMHeapHoM qucnep3ujoM. Ha BumuM gpexsennujama, oko 14 eV,
yodaBa ce IMoYeTak BeoMa MHUPOKOT 7 + ¢ mia3moHa. Ca ciuke 3.10 (mecHo) BUaM ce aa monupame
HE yTU4e Ha BUCOKOCHEPIETCKHU JIe0 CIIEeKTpa, Beh caMO Ha HUCKOEHEPIeTCKH JIe0 TJe ce MPOCTUpE
JupakoB mia3MoH. /upakon TUIA3MOH MO’E HETPUTYIICHO /a MPOTArnpa y PErHoHy OrpaHmIeHOM
TOPHOM HBHIIOM YHYTap30HCKOT T — 7 eNeKTPOH-IIYIJBUHA KOHTHHYyMa M JIOHOM MBHI[OM
Mely30HCKOr 7 — 7 KoHTHHYyMma. Kana mucnepsuona kpusa J{MpakoBoOr MiasMoHa yhe y 7 — 7
KOHTHHYYM, IIJIa3MOH C€ paclaja Ha jeJJHOYEeCTHUHE ekciuTanuje 30or Jlannayosor npurymema. ¥
ONITHYKO] TPaHUIIH, Tj. Kaxa q — 0, aucnep3uja IupakoBor Iia3MoHa HMa OOJIHK \/a [51, 87].

20 1.6
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15 1.2
1.0
2,10 0.8
© 0.6
S 0.4
0.2

0 0

0 01 02 03 04 05 06 0 01 02 03 04 05 06 07
q [a.u] q [a.u]

Canka 3.10. Cnekrap eJIeKTPOHCKMX eKCIHTANUja y YHCTOM rpadeny (1eBo) n y 1onupaHom rpadeny,
ErF =1 eV, (necuno) [51].
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Honupamem rpadena depmujeB HUBO ce ynabaBa o JlupakoBe Tayke YMME ce CTBapa
ONITUYKHU TPOIIET Y KOjeM NocToju J[upakoB IIa3MOH MOIINTO j€ Ty paclaj Ha eJIeKTPOH-IITYIJbHHA
napoBe 3a0pameH (T3B. Moc-bypirajuoB edekar). Makcumym oBor npouena je 2E. 3a q=0 u
3aycTaBiba ce Ha DepMujeBoM BeKTOpPY, Tj. 32 ( = Kg 3a BeprMKanHe npenasze. JlupakoB IIa3MoH
3aTUM yinasu y oonact JlannayoBor mpuryiiema y kojoj ce pacnpiryje. Ha ciumm 3.11 je mpukasana
dbyHKIMja TyOMTaKa monupaHor rpadeHa y obnactu rae noMuHupa JlupakoB mmiia3MoH (J€BO je
rpaden ca epmujeBom eneprujom oz 0,2 eV, 1ok je necho ca 0,8 eV). Lipaum nuHIjMa cy 03HauCHE
rpanuile perruona JlanmaayoBor npuryiiema [44].

2.0

15

1.0

he)E,
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Ciuka 3.11. ®ynkuuja ryéuraka gonupanor rpagena, Er = 0,2 eV (1eBo) u EF = 0,8 eV (aecHno) 3a
hy = 16,5 meV. LlpHe inHuje 03HauYaBajy rpaHune peruona Jlanaayosor npurymema [44].

JlBa cioja rpadena ce pyHaaMeHTATHO PA3JIMKYjy O]l ABOCIOjHOT rpadeHa 3aTo mrto umehy
BUX HeMa Mel)yciiojHOT TyHenoBama, Beh camo mehycnojue Kynonose unrepakiuje. Kana ce asa 21
cioja Hal)y penaTMBHO OJM3y jeAaH Ipyrom, mHXOBH 2]l Tula3MOHM Cy ymapeHH MelyciiojHOM
KynoHoBoM MHTepakiujoM Koja BOAM 70 (opMHUpama JIBE TpaHe JOHTUTYIUHATHUX KOJIEKTHBHUX
eKCIUTallMja Y CHEKTPY ENEKTPOHCKMX EKCIUTANHWja, Tj. M0Ja3d JIO T0jaBe ONTHYKOI IJIa3MOHA
(o, ~\/a ) u akyctuuHor mia3moHa (@ ~ (). Kox ontuukor ruasmona (iyKTyaruje TyCTHHE
HaelleKTpucama ocuuiyjy y asu, a xonx akyctuyHor BaH ¢aze. Ha coumm 3.12 je mpuxazana
JUCTIEp3MOHA 3aBUCHOCT (JIeBO) M yHKIHja TyOHWTaKka (JIecHO) JBa ciioja qommpaHor rpadena (y
cucteMy y koM je s =1). TaukacTa ucnpekuaaHa JIMHUja je TUCTIEP3HOHA 3aBUCHOCT jeTHOCIOJHOT
rpadeHa M OHa ce Haja3u u3Melhy LpBeHEe @, M IUaBe @_ JauHuje. Ha cnuum je Takobe
UCTIPEKUIaHNM JIMHHjaMa O3HAYeH U eJEKTPOH-IIYIJbMHA KOHTUHYYM, Tj. PETHOH jE€THOUYECTHUYHHIX
eKciuTanuja koju oapehyje Jlannayoso npurymieme miazmona. @pekBeHIIMja aKyCTHUHOT MOJIa @
ce cMamyje Y OJHOCY Ha MOJ KOJ jeJHOCIOJHOr TpadeHa M TeXH Ka TOpHOj IPaHUIM PETHOHA
YHYTap30HCKUX J€AHOYECTUYHHUX €KCIUTAlN]ja, Tj. MpUOIMKaBa ce TMHUJU @ = V(. ONTHYKH MO
@, je moMepeH ka BUIIUM ¢pekBeHuujama. [Inasmoncku moj koju yhe y perunon Jlanmayosor
MpUTYIIEeHka ce pacnaaa eMuTyjyhu enekTpoH-mrynspiuHa napose. Kajga 6u ce pactojame nsmel)y nBa
cinoja rpadena mosehaBano (ppekBeHIIMja ONTHYKOT TUIa3MOHA OM Ce CMamHBala, a aKYCTHYHOT OU
ce noBehaBasia cBe JI0K ce JABa MOJa He JOJUPHY y PETMOHY KOJEKTHBHUX OCIHJIAIM]jaA, Tj. UCIIOA
muHuje @ =2E¢ —Ve(Qq. 3a 6eckoHaYHO pacTojame JBa MOJa BUIIE HHUCY yIapeHa U CUCTEM HMa
JMCTIEp3H]jy jemnocaojuor rpadena [157].
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Canka 3.12. (JIeso) /lucnep3none peianuje 18a ¢jioja rpadena rycrune gonuapama 102 cm™? na pacrojamy on
0,2 nm. LipBeHa u niaBa JUHHja 03HAYABAjy MOJ ONTHYKOT U aKyCTHYHOT IUIa3MOHA, pecneKTUBHO. TaukacTo
HCIPEeKMIAHA JIUHHUja NPeJCTaB/ba JUCIIEP3UOHY pPeJIallljy jeAHOCIO0jHOT rpadeHa ucTe rycTuHe J0NUPaKAa.
(Jdecno) @ynkuuja ryouraka ucror cucrema. Ha o0e ciiuke ucnpexknianuM JIMHMjaMa €y OMBUYEHU PerMOHU
jenHovyecTHuHUX ekcuuranuja [157].

[Ipomenom TycTHHE pgomupama TpadeHa, Tj. Kaga clojeBH rpadeHa HEMajy HCTY
KOHIICHTPALKjy CIIO00HUX HOCHJIAla HACJICKTPHCakha, PErMOHU jeIHOYCCTHYHHUX CKCIUTAlUja Cce
MIOMepajy, ali JUCIIEP3UOHE KPUBE OCTajy BPJIO CIMYHE MPETXOTHO OMUCAHOM ciiy4ajy. OHO mITo je
MHTEPECAHTHO jeCTe Jla YaK M Kaja jellaH ciioj rpadeHa HUje MOMHUPaH U Y BeMy HeMa CI000IHUX
HOCHJIAIA, U JaJbe Ce MOjaBJbyjy JBa yIapeHa IUIa3MOHCKAa MOJIA, Tj. IMOCTOje JBE HyJIe y PEaTHOM
neny nuenekrpuuHe pyHkuuje £(Q,®). Y TOM ciay4ajy @, MOJ je M3Ha]l PETUOHA YHYTap30HCKHX
JETHOYECTUYHUX E€KCIMTallhja, ald (_ MOJl jé Ta4HO Ha TO] TPaHUIH, Tj. HETrOBa JUCIIEP3UOHA
penanmja je o (Qq) =Veq [157]. Ha cmumm 3.13 cy mpukazane (yHKIUje TyOuTaka 3a JBa Clioja
rpadeHa ca UCTUM (JIEBO) U PA3IUUYUTUM (JIECHO) 'YyCTHHaMa Jonupama. Mory ce uaeHTU(UKOBaTH
JIBE jaCHO pa3/]BOje€HE IUIa3MOHCKE TpaHe:. jeHa ca BUIIOM (DpeKBEHIIMjOM (ONTHUYKA) U jeIHa ca
HIKOM (aKycTUYHA) y OJHOCY Ha (pekBeHIH]y JIMpakoBOr I1a3MOHa KOJ JEHOCIOJHOT rpadeHa.
YouaBa ce /a IIa3MOHU JIETIO NpaTe AWCIEep3UoHe penaruje cucrema. Takohe, npumehyje ce na
JUCTIEP3UOHE pellalifje KOJ Pa3IMuMTO JOMHUPAHUX ClojeBa TpadeHa HE KOHBEPrupajy Ka HCTOj
BpeIHOCTH 300T paszmnuntux depmujeBux enepruja [44].

[1na3mMoHM MOry J1a MHTeparyjy ca COICTBEHHM ONTHYKUM (OHOHMMA U3 rpadeHa Wiu ca
MOBPIIMHCKUM (POHOHMMA U3 MOJApHOT CYICTpaTa MpH YeMY HacTajy IUIa3MOH-(DOHOH KOJIEKTHBHE
excuutanuje [158]. Jlonrurynunanau rmiasmonn (JII1) ce cmpexy camMo ca TpaHCBEp3aIHUM
ontuukuM (TO) ¢dononuma, nox ce TpancBepzanHu tazmMonu (TII) copexy camo ca
noaruryauHaTHUM onTtudkuM (JIO) ¢ononuma. Crpera JIII-TO je jaua 3a Behy koHIIeHTpaiujy
HOCHJIAIIA HaeJIeKTpucama, o je cynpotHo o TII-JIO Bese koja je monpuanyuHo cinada [159]. Tako
ce aKyCTHYHU MOBPIIMHCKY 1a3MoH cipexe ca ZTO u TO poHoHuMa camo y TyroTanacHoj TpaHULU
(9, ~0) rzme je dpexseHIMja MIa3MOHA y €HEPreTCKOM OICETY CIHOMEHYTHX ONTHYKHX (hOHOHA.
VYHYTap30HCKH IJIa3MOH MOXKE JIa Ce CIPEeXe U ca TMOBPIIMHCKAM ONTHYKAM (JOHOHHMMA ITOJIAPHOT
cyncrpara [87].
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Caunka 3.13. ®yHknuja ryoutaka aBa cjoja rpadena y Ba3ayxy ca ucrom (;1eeo), EF = 0,5 eV, u pazauunrom
(necno), Er1 = 0,4 eV u Er2 = 0,2 eV, rycruHom qonupama. ONTHYKH U aKyCTHYHH XUOPUIHE MO/IOBH €Y 100po
ne(pMHUCAHN W MpaTe TUCNIEP3HOHE penanuje (Mcmpekuaane JuHuje) cucrema. [Ipurymeme je /iy = 16,5 meV, a

pa3nabuna usmel)y ciojeBa rpadena je 0,5 nm [44].
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4. AnyMUHHjYM OKCH]

AnymMuHHU]YM je Tpehu HajpacrpoCcTpambeHHU]H €IEMEHT Y 3eMJbMHO] KOPH, ITOCIIE KUCEOHUKA
U cuiHIujyma, aiu ra je Tek 1808. rogune otkpuo xemuuap Xambpu Jejsu (Humphry Davy, 1778-
1829). YucT anyMHHH]jyM CE HE jaBJba Y IPUPOIH, Beh je XeMHUjCKU Be3aH 3a Apyre eJIeMEHTE U CKOPO
YBEK y OKCHJ0BAaHOM cTamy. Kpucranna ¢popma alryMUHUjyM OKCHIa, MUHEpaJl KOPYH]I, OOUYHO ce
jaBiba y (hopMHU BETUMKHMX KpUCTaja, a OTKpUBEH je 1799. rogune.

ANyMHHHjYM OKCHJ je WHEpTaH Marepujaj KOju Hajla3u NPUMEHY y pa3sHHM IoJbHMa. Y
MHAYCTPHjH AParor KaMemwa BpJIo Cy MOMYy/IapHe BeroBe KpucTaiHe Bapujante capup u pyouH. 360r
O/UIMYHE OMOKOMIATUOMIHOCTH, Y KOMOHMHAIMjU Ca BEITUKOM MEXaHWYKOM dYBpcrohoMm u
otnopHoinhy Ha xabawe u koposujy, Al203 kepamuka ce KOPUCTH y MEAUIMHY 32 M3pajy IpoTe3a
3a KyKOBe 1 3yOHe uMIuianTare. Bojcka je KOpuCcTH y TeJIeCHUM OKJIONUMa, Kao | 3a 3aITUTY BO3WIIA
U AaBUOHA. Y EIEKTPUYHO] M EJEKTPOHCKO] MHAYCTPUJU KOPUCTH C€ 3a H30Jalujy
BUCOKOTEMIIEpaTypHUX Niehu ¥ IPOU3BOMY EICKTPUYHHX H3ojaropa, a Al2O3 Tanku ¢uimMoBu cy
OWTHA KOMIIOHEHTA I0jeAMHUX MUKPOUYHUIIOBA, HIP. CHIIMLIHjyMa Ha capupy. AITYMUHUJYM OKCH]I je
takole u 100pa eKOHOMCKA 3aMeHa 3a HHAyCcTpujcke aujamante [99, 160].

4.1. Kpucraana crpykrypa Al2Oz

Anymuanjym(l)-okeun (Al2O3) je Hajuemrha dopma okcunma anymunmjyma. Y Al2Os
CTPYKTypaMma aHjOHH KHMCEOHHMKa MOTY J1a popMHUpajy ABa TUIIA KPUCTATHUX PELIETKH: MOBPLUIMHCKU
HEeHTPUpaHy KyOMYHY M TYCTO TTaKOBaHy XeKcaroHaiHy. Pacnosiena katjoHa y OKBUPY CBake rpyrie
naje pasnuuure noiaumopde. CTpykType 3acHOBAHE Ha MOBPUIMHCKHM LEHTPUPAHO] KyOUUHO]
pacrnojiesiv joHa KMCEOHUKa YKIbYUY]y 7, # (KyOuuHy), 6 (MOHOKJIIMHUYHY) U O (MJIM TETparoHaJIHy
WA OpTOpOMONYHY) (ha3y, 10K CTPYKType 3aCHOBaHE Ha I'YCTO [TAKOBAHO] XEKCArOHAIHO] PACIoeNIn
JOHa KHCEOHUKa YKJbY4y]y o (TpUTrOHaNHY), k (OpTOpOMOMYHY) U ) (XeKcaroHaiaHy) Qa3y.
Anymunanjym(l11)-okcun ce mpupoaHO jaBiba y MOIUMOP(HO] KPHCTATHO] (GOpMH KAao MHHEpa
kopyHa (a-Al203). KopyHn je jennHa TepMOJAMHAMUYKH CTa0MIHA (OpMa, ajli Ce y MPAKCH YEeCTO
kopuctu u y-Al03 [161, 162]. Hajno3Hatuje BapujaHTe KopyHaa cy cadup u pyoun. Lpsena 6oja
pyOuHa notuye oJ1 HeurcToha Xpoma, 10K je cadup iase 60je jep caapKu Tparose reoxkla u TuTaHa.
Ha3uB cadup ce kopuctu 1 3a OWII0 KOjU JIpyTH KOPYHJ KOjU HUje LIPBEHHU pyOuH, Tako Aa capup
MOXe OUTH M JbyOUYacTH, HAPAHUACTH, JKyTH, 3€JIEHHU, PO3H 300T IpHMeca APYTUX eJIeMEeHaTa Kao
IITO Cy XpOM, BaHA/IUjyM, MaHTaH utn. [163].

Kpucranay pemerky a-Al,0s dopmupajy jorn AP u O kao mTo je meMaTcKu MPUKa3aHOo
Ha ciuiy 4.1. AHjOHU KHCEOHHUKA I'yCTO Cy YIIaKOBaHU y IIECTOYTraoHOj CTpyKTypH. [lonynpednuk
O? jona je 0,135 nm u y nHTepCcTUIMjCKa MecTa n3Meljy joHa KHCEOHHKAa MOTY J1a C€ CMECTe Mambn
KaTjOHH alyMHHHU]jyMa nostynpednnka 0,054 nm. Jouu AR ucnymasajy nse Tpehune oBux Bakaimja
na Ou ce oAprajia HEyTPAIHOCT Mosiekynaa. CBakM JOH allyMHHHMjyMa jeé OKPY)KEH ca IIeCT joHa
KHCeoHHKa (opmupajyhu oxTaenpaiaHy MoOJEKyJapHy reoMeTpujy. JoHHM amymuHMjyma Onaro
neopMuITy pemeTKy, ajau He TOJIMKO Ja OM HapyIIaBajau CTa0WIaH OKTaeapaiHu pacropen. Llema
KpHUCTaJHA peIIeTKa Ce CTOra MOXKe IMOCMAaTpaTH Kao J1a ce CacToju U3 HAaMu3MEHMYHHX CJI0jeBa jOHA
KHCEOHHKA U allyMuHHjyMa. Moryhe cy Tpu paznuuute KOH(PUTypalyje ciioja joHa aTfyMHUHUjyMa Y
3aBHCHOCTH OJ] MO3MIIM]j€ BaKaHIMja. YKOJHMKO C€ CJIO0jeBU KHUCEOHHKa o3Haue ca 4 u b, a clojeBu
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ATyMUHH]yYMa ca @, O ¥ Yy, KOMIUIETaH CTPYKTYPHH MOTHUB ce no0uja 3a A-a-b-0-A-y-b-a-A-6-b-y-A
CEKBEHILY, Tj. HAKOH IIECT ciiojeBa kKuceonuka. Camum tuM, enementapHa hemuja Al2O3 ce cacroju
u3 n8e hopmysicke jenunuie U uma 10 atoma. Llena kpucranHa crpykrypa a-Al.O3 nma Tpuronanny
cUMeTpH]y ca pomboenapckom bpaBeoBoM pernrerkom [163, 164].

BaKaHIINja

Cauxa 4.1. (Jleso) lllemaTcku NpuUKa3 joHA aJJyMHHHjyMa (CHBHM KPYIOBH) U BaKaHIHja (LPHe KPYKHHUIIE) Koje
ce HaJla3e Ha CJIOjy jOHA KHCeoHNKA (IJIaBU KpPYrosu). O3HaveHa je xekcaroHajana heiuja ocHoBHe paBHU.
(decno) Ipukas pacnopena ciaojesa jona O m AP y Al,O3 [163].

JoHcka eHepruja Be3e yrude Ha OpojHa pu3HIKo-XeMujcka cBojcTBa kpuctana. Bese y a-Al203
Cy YIJIaBHOM jOHCKE, Ca YAEJIOM KOBaJeHTHUX Be3a o1 oko 20 %. JlompuHocu eHepruju Bese
KpUCTAJIHE pEHIeTKe, Koja Wu3HOcH 156,7 eV, moTu4dy OJ eINeKTPOCTAaTUYKUX HWHTECPaKIIHja,
nojapusanuje, onoojHe u Ban nep Bancose cuite. Enextponcka 30Hcka crpykrypa Al2O3 je Tunmuna
JOHCKUM KpHcTanuma. BajenTHa 30Ha nma mmpuHy ox 13 €V, a mmprHa eHepreTcKor mporerna je
9,5 eV, mrro unnu Al,O3 nzonatopom [163].

4.2. ®ononu y Al,O3

Benukor yTtumaja Ha OCIMUIAIIMOHU CIIEKTap cadupa UMajy BakaHIIMje, TaKO Jla ce JOKaIHa
rycTHHa (JOHOHA KpHCTala KOju CaJp KM BaKaHILIMje Pa3sIMKyje OJf OHE KOJ CaBpILEHOI KpHcTala.
ITojaBa BakaHIIM]ja ycaoBJbaBa pe30HaHTHE ocumitanrje Ha 5,7 THz u 22,5 THz. V taGenu 4.1 cy nare
(b pekBeHIIrje JOKATM30BaHUX OCIMIIAIM]a jOHA KOje MOTHYY OJ1 ’buMa Hajommkux aedexara, 1j. ox
aHjoHCKHUX BakaHuja u F rienrapa (Farbe center). Ha ciiunum 4.2 je npukasano nopeheme n3padyHare
yKyIiHe rycTiHE GOHOHCKHX cTama a-Al203 ca 1o0HjeHnM eKcriepuMeHTaTHIM BpeqHocTuMa [163].

Tabesna 4.1. @pexBeHIMje JIOKATM30BAHNX OCIIHJIANMja jOHA KOje MOTHYY 0/1 lbHMa Hajoamxux nedexara [163].

Tedexr Jox dpexsenruja [THz]
X - oca y - oca Z-oca

AHjoHCKa Al(1) 5,7, 22,5 6,0; 22,5 5,7, 22,0
BaKaHIINja Al(2) 54 8,4 6,6

Al(1) 3,0; 9.6 8,2
F* nenap Al(2) 2,0: 7,8 14 33; 11,7
— Al(]) 8,2; 12,0 14,7

Al(2) 16,0 14,0 13,0
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Canka 4.2. T'yctuHa (POHOHCKHX CTama y Teopujcku caBpiieHoMm a-Al2O3 kpucrany. [LiiaBe Taukuie o3HauaBajy
eKcrepuMeHTaIHe BpenqHoctu [163].

JlueneKTpu4yHa CBOjCTBA, Tj. JAWHAMHYKHA OJI3UB BOJYMHHO3HUX JOHCKHX KpHCTana y
AYTrOoTaNacHOj TPaHHIM MOXKE Ja Ce OJpeAd IOMOhy HBHXOBHX ONTHYKUX (oHoHA y I' Taukwm.
KomruiekcHuju monapuu kpucranu, nonyt Al,Oz, umajy Buile onTtHYKuX (OHOHA PA3ITHUUTHX
CHMETpHja U ToJylapu3anuja. MehyTum, Moxke ce MpeTHOCTaBUTH Ja MoJapHu3aluja BOIyMUHOZHIX
KpHUCTaja MOTUYE yIIIaBHOM OJ1 €KCIIUTAaIMja J1Ba ONTHYKAa MOJa KOjU MMajy Hajjady OCIHJIATOPHY
cuary [36, 109]. Okcuau tankux ¢uamoBa, kao mro cy amopduu y-Al20s, kpuctamuu y-Al.03 u
kpuctanau a-Al,03, nMajy crieKTpe Koju Cy JI0 MPBOT pejia BEOMa CIMYHH CIIEKTPY MOBPIIMHCKUX
¢donona BomymuHo3Hor a-Al203, Tako na ce o wUX camo Maio pasnukyjy [109]. Crora, y npaBiy
HOPMAJTHOM Ha MOBPIIMHY TaHKOT (pUJIMa MOXE Ce KOHCTATOBaTH Ja nuenekTpuuHu oa3uB AlO3
NoTUYe OJ JiBa ONTHYKa (POHOHCKA MOJAA, KOJU ce MOXKe Hamucatu y yommTeHoj Jlnpan-Caxc-
Teneposoj hopmu kao:

2 2\( .2 2
(a)LOZ_w )(C"Lm_w )

2 2\( .2 2\’
(a)TOZ_a) )(C‘)Tm_w )

TJIE CY Wrp1 U @rp, TipBa U napyra TO yraoHa QppexkBeHInja, a @ o U @ o, TpBa u Apyra JIO yraona
dpexBenmyja. [IpeTxoaHa jefHAaUMHA MOXKE /1a CE€ HAIMIIE KAao:

g(w)=g’ (4.2.1)

glw)=¢ +(8|: —g‘f)&Jr(gl? —¢ )& (4.2.2)

2 2 2 2!
W, — @ Wro, — @

rae cy &, & W & craThuka, cpemma (intermediate) u onTMuka peraTMBHA TEPMHTHBHOCT,
pecnektuBHO [93]. [Monukpucranau a-Al,O3 GUIMOBH MOTY J1a ce MOCMaTPajy U MPEKO M30TPOITHE
MPOCEUYHE JUEICKTPUIHE (PYHKITH]E KaO:

&, (0) = %(ZEL(a))he“ (), (4.2.3)

7€ Cy HOpMaJlHa U rapajieliHa KOMIIOHEHTa Je(UHHCaHe Kao cyMe (pEeKBEHIM]a OCLUIATOPa (g,
CHara ocumjaropa S, u KoepuIHjeHaTa MpUrynema J, .
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n S. 2
8((0)=8OC+Z - 1@ro

o (4.2.4)
= wr, — 0" —lwy,

VY tabenu 4.2 cy natu napaMeTpu GOHOHCKUX MojoBa koju Baxe 3a Al20s: ¢ppeksentmje TO u JIO
donoHa, oarosapajyhe cHare ocuuiaaropa u KoehHuIMjeHTH npurymema [109].

Tabena 4.2. ®pexBenuuje TO poHoHA, CHAre OCHUIATOPA, KOe(PHUIUjeHTH NMPUTyHIenha U ppexkBeHnuje JIO
¢onona mect mogosa Al203 y I' Tauku [36, 109, 165].

Mon 1o [MeV] S y [meV] @, [MeV]
gr-1 48,18 6,5 1,74 63,48
gl -2 71,41 1,9 6,82 107,99
g (0) =12,53
g (1)=7,27
gl (e0) = 3,20
er- 3 47,24 0,3 0,74 48,11
el-4 54,30 2,8 0,50 59,562
e1-5 70,42 3,0 3,72 77,49
€1- 6 79,29 0,3 4,84 111,58
g1 (0)=9,48
&L (OO) = 3,08

Y wnHapenHoMm moriaBby he OuTH moka3zaHo Kako ce 3a ¢pekBeHuuje OK ¢onona
nosiyoeckonaunor Al2Os cyricTpara Ha KojeM je c€iioj HemomupaHor rpadeHa 100Hjajy BpEIHOCTH
W, 54 MeV U1 @g, =86 meV.
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5. MozaejioBame CHCTEMA

[IpunukoM MojenoBama KOMIIO3UTHOT cucTeMa Tpaden-uzonarop-rpadeH kopucta ce 3]1
JlekapToB KOOpJMHATHH CUCTEM Yy KOM ce Mpou3BoJbHA Tauka A(X,Y,Z) MpeiacTaBjba BEKTOPOM
r= (ﬁ, Z) tae je R= (X,y) BekTOp MmoJIOKaja Tauke y Xy paBHHU, a Z j€ BEHO PacTojame, OJHOCHO
TO je KOMIIOHEHTa I HOpMajHa Ha Ty paBaH. [locMaTpaHu cucTeM je mpuKkasaH Ha ciaunu 5.1: 1Ba
cioja rpadeHa Hanase ce y paBHUMa z; =—a/2 u Z, =a/2, u3Mely BHUX je CMEIITEH XOMOICHH
u3orponnu uzonarop Al,Oz nebibrHe @, a eo CUCTEM Ce Halla3u y BaKyyMy HJIHM Y Ba3ayxy. Paau
JEIHOCTaBHOCTH, CMaTpa ce jJa Hema pacrtojama u3mehy rpadena u Al2Os. CrojeBu rpadena cy
OIMCaHM MOJapU3alMOHUM (pyHKIMjaMa HeMHTeparyjyhux enekTpoHa A00HjeHUX Ha TeMmIeparypu
anconyrue Hyne ¥,(0,@) wu y,(0,®), pecnextusno, a cymncrpar Al:Os3 cBojoM JOKaIHOM
auenekTpuaHoM QyHKImjoM & ().

Jon maenextpucama Ze, rae je €>0 HaemekTpucame nmpoToHa, Kpehe ce KOHCTAHTHOM
HEPENAaTUBUCTUYKOM Op3uHOM V TMapaliesHo MOBPIIMHU TpadeH-u30maTop-rpadeH CucTema, JTyx
X — oce, Ha pacTojamby D o Hajoimker cioja rpadena. ['ycTHHA HAEHEKTPHCAmbha T€ CIIOJbAIIEE
(excTepHe) HaeJIeKTPUCAHE YECTULIC Y TPOCTOPHOM 1 Y DypHjeBOM JOMEHY j€, PECIIEKTHBHO:

pext(ﬁ,z,t)zZe5(§—Vt)5(z—(§+b)), (5.0.1)

Pog (6,2,0) = 2775 (0—G-V)5(2- (5 +b)), (5.0.2)

. 1 7 :
raeje o(X—X,) = > I e“*)dk Jlupakosa nenta dpynkmmja’.

y

Camnka 5.1. Illlemarcku npuka3s cucrema rpaden-uszoarop-rpaden [44].

L Ocobune [upaxose aenta pyrxmmje cy: 5(x) = 5(-x), d(@x) =5(x)/|a], s(x* —a*) =[5(x—a)+5(x+a)l/(2]a]),
[ F080c-x)dx = £(x,).

-0
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Y oBoj aucepranuju kopuctu ce dpopmynauuja gr, _ ., (Eg;) —nsonarop —gr, _,,(Eg,) mto
3HAa4YM Ja Ce [ocMarpa CHUCTeM y KoM rpadeH y paBHH z; =—a/2 nma DepMujeBy CHEprujy
E.,[meV], rpaden y paBuu z, =a/2 uma eneprujy Eg,[meV], a usmehy mux je usonarop
ne6sbune a. Tako y cucremy gr(200) — Al,O3 —vacuum rpaden y paBuu z, =—a/2 je 1onmpan Tako
na my je ®epmujena enepruja 200 meV u onuca je nonapuzaiioHoM QYHKIUJOM Y, 3aTUM CIEAH
cnoj Al,O3 onucan auenekTpuYHOM QYHKIHMJOM &, ay paBHH Z, = a/2 Hema rpadeHa, Te je ), =0.

Y cuctemy gr(200) —vacuum—gr(200) nema Al>O3 u3mely ciojeBa rpadena, ma ce Kopucta &, =1.

5.1. EdexTuBHa quenekTpuyHa GyHKIHMja cucTeMAa

VYkymnHa auenekrpudna GpyHkija cuctema rpader — Al,O3 —rpaden nma o6muk [92]:

2 2 h2
S(ﬁ,a))zl{l+gs(a)) coth(qa) + 272 2(6,(0)} L 2, (@) cosech (3a) ,(5.1.1)
2 2 4re _
L4, (0)cot(ga) + 7 (3,0
pH yemy je q = |q | =02+ qi. Juenextpuuna pynkuuja Al2Os3 je anmpokcuMupaHa Kao:
2 2
& (w)=¢, +(5gx —58‘;) - @roz +(5§X —gf)x) - Dro : (5.1.2)

7 7
Wroy, — O —1WY0, Wroy — O — 101y

TIE Cy £o, Eu U £ ONTHUKA, CPE/EbA M CTATHYKA PEIATHBHA IEPMHUTHBHOCT OKCHIA ATyMHHHUjyMa,
@101 U @70, CY HBETOBA IIPBa M JIpyra TPAaHCBEp3aJIHa ONTHYKA KPYXKHA YIECTAHOCT (1o, < Wrg,), @
Vo1 M Y02 Cy KoedpuumjeHTH mpurymema oaroBapajyhux TO ¢onona. bpojue Bpemnoctn
IIPETXO/IHO HABEJCHMX IapaMeTapa Cy: o =12,53, &, =7,27, &5 =3,20, wio, =48,18 meV,
Wrop, = TL41 MeV, 10, =174 meV u y,,, =6,82 meV [93].

Oyukuuje oa3uBa rpadeHa A00HMjeHe Cy Ha JBa HayMHA: METOJOM Ha 0a3u Oe3MaceHuX
JupakoBux ¢epmuona (Massless Dirac Fermion - MDF) u mpoimupeHHM XHIAPOJMHAMHYKUAM
mozenom (extended HydroDynamical - eHD). MDF monen Moxe a ce KOPUCTH Y OICery HHCKUX
y4ecTaHOCTH, Tae nomMuHupa JupakoB 1uiasmoH. OBaj MoJen TayHO OMNHUCYyje U Mely3oHCke H
YHYTap30HCKE Ipejia3e eJIeKTPOoHa 10 HHPPAIPBEHUX YYECTAHOCTH 3a THITMYHE TYCTHHE AONHpama
rpadena. Y orcery BUCOKHMX YU€CTaHOCTH, TJie ePEeKTH ONMpama He J10J1a3e A0 U3paxkaja, KOpUCTH
ce W3pa3 3a monapuzanrony GyHkiujy rpadena noodujeny y 2J1 nodayunsom eHD moneny [68].
Jlobujenu pesyntatu cy ynopehenu ca onnMa peanuszoBanuM kopuctehu ab initio metony, koja je
OIMCaHa y MPUJIOTY A.

5.1.1. MDF mooen

MDF meron ykibydyje NpUMeHY alipoKcuMaliyje ciydajHux (aza y3umajyhu y o63up camo 7
CNIEKTPOHCKY 30HY TpadeHa y ampokcumaiju JupakoBor konyca [166, 167], nox cy edektu
NpUTYIICHa, Tj. €IEKTPOHCKHX cynapa onapeheHn MepmuHoBOM mpoueaypoM [77]. MepmuHoBa
noylapu3arona pyHkIyja je taaa:

2(Go+iy) (5.13)
17 {1_;((q,a)+i;/)]
%()

2u (G o, y)=

e je:
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: 90,9 9.9k 9.0, w+iy 2k o+iy 2k
,O+1y)=—= + =5 + : F + -F -—1], (6.14
z(d 7) 16hv Nz 27hve 167k VF\/E|: ( Qe q e q (5.1.4)

. \2 2_q
npu 4emy je z=[a:\r/:7/j -1 u F(u):LjE)_In[uﬁh/z(uz—l)] nok je  x.(Q)

cTaTHYKa rpaHuIa nonapusanuone pynkumje y(g,w+iy) kama w — 0 u y— 0, oqrocuo [77]:

1, q <2k
9:9.Ke
7.(q)= 9% _ (5.1.5)
(a)= 2hve 1_E 1- 2Ke iarcsin 2Ke +ﬂ—q, q> 2k,
2 q 4k, q 8K

Pajau nakmmx HyMEpUUKUX PpOpadyHa MOKE/bHO je KOPUCTUTH PEAYKOBaHE BEJIHMUYHHE, TE CE
crora jennaunHa (5.1.3) MOke HaKMCaTH Y OOJIUKY:

27e’ .
w (Qo,7)= ~ , (5.1.6)
q 2re .
. 2(9,0+iy)
-7 |1
o+iy 2re’
.(a)
q
. 27’
OIHOCHO, YKOIIUKO C€ y3Me J1a je S = X
S
Su = . Sy (5.1.7)
-7 [1—}
@+iy S,

2
. e . ..
Axo ce craBu 1a je C = g;li, CXOIHO MPETXOIHUM jeJHaYnHama J100ujajy ce cienehu u3pasu:
VF

A ke 1 w+iy 2k w+iy 2k]
S=C{——=+—F+ F +—F |-F -—=||; (5.1.8)
{8& q 8&{ [qvp qj (qu d H

1, q < 2K,

S —C_E 2 . (5.1.9)
' q 1—l —(&j —iarcsin[ZKF]+ﬂ—q, q> 2k
q 4k q

Jla 6u ce mobuiie O6e3aumen3none jeaunuie yBoje ce cmene =Kk,, o=QqV: u y =Tk, npu
yemy je K, =./zn, ®DepmujeB TanacHu 6poj 33 TIOBPIIMHCKY OpOjHY T'YCTUHY HaeJIeKTpHCamba O]l

n, ~10" cm™. ®epmujes Tanacuu 6 3a OMJIO KOJy MOBPIIMHCKY OpOjHY TYCTHHY HaelIeKTpHUCamha
N MoXe Ja ce Hammiie kao Ke = —Q/ﬁno n/n, =k,v/D, rae je D=n/n,. Hakon yBohema

CIIOMEHYTHX CMEHa KOHAYHM H3pa3d KOjU Ce KOpHUCTE MNPHIMKOM HYMEPHUKHUX IpopaydyHa
nojapuzanuone ¢pynkuuje rpadpena y MDF moneny cy:
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ir’
z:(Q+—j -1, (5.1.10)
K
S
Sy = - 0 (5.1.11)
1_'7_ 1=
KQ+ill S,

7i JB 1 ir 2J_ ir 27D
S= 0{8 + \/_{F(Q K j (Q+———ﬂ}, (5.1.12)

D) (5.1.13)

1-=,/1-— ———arcsin ,
2\" K? 4JB ( K j 8J/D

Pann nmpaBunHor mspadyHaBama (QyHKuuje F(U) moTpeOHO je HarlacUTU KaKo ce padyHa
KOPEH KOMILIEKCHOT 6poja. HanMe, KopeH KoMIuieKcHor 6poja Z ce aedunmme kao ~/Z = 6" e
jeInZ =In |Z| +iargZ, a meroB apryment, argZ, je aeuHUCAH 10 [ET00POjHOT YMHOIIKA O 27.
I'maBHa BpeIHOCT apryMeHTa KOMIUIEKCHOT Opoja, ArgZ, y3uMa BpemHOCT argZ u3 HMHTEpBaja
(-, 7]. MehyTuM, KOpeHH KOMIUICKCHUX BPEIHOCTH KOje ce mojaBibyjy y u3pasy (5.1.4) mopajy
OWUTH M3padyHaTH y OJHOCY Ha TJaBHY BPEJHOCT aprymeHTa Opoja Z, Tj. y oxHocy Ha 6= ArgZ,
Tako Ja arg Z y31/IMa BpeOHOCTM W3 wuHTepBaa (0—27,0]. Ha ocHOBy pedeHor,
(z(u?-1)) % # 2 2 (U* 1) ”* kama ce panu o CrTEMUGUIHIM TPaHAMA KBAAPATHOT Kopena [77].

Kongueypayuje epagpen-uzonamop-epagen cucmema

VY cnydajy Hemonupanor rpadena, Ke =0, uspa3 3a momapusanuony ¢GyHKIHjy TpadeHa
(5.1.4) nocraje:

9,94

JO+iy)=—" 5.1.14
z(g,0+iy) 16z (5.1.14)
JIOK Ce 3a ’heHY CTaTUYKY I'paHuIly Ha ocHOBY u3pasa (5.1.5) nobwuja:
9:9.9
()= , 5.1.15
PAC) 16hv, (5.1.15)

Tanajen D=0, ma ce noGujan S =Cri/(8vz) u S, =Cr/8.

V cnyuajy Al,O; —gr(Eg,) Hema nomer cioja rpadena, 1j. y, =0, Te je uzonarop Al20s3
noxyOeckoHadaH, oqHocHO a — oo, Tana je coth(ga) =1 u cosech(ga) =0 uume ce nobuja na uzpas
3a auenekTpuuHy QyHKIH]y 1enor cucrema (5.1.1) mocraje:

g(q,a)):%{l+gs(a))+4”e zz((ﬁ,a))}. (5.1.16)

2

Kana je cucreM cuMeTpHyaH, 0HOCHO Kajia ¢y 00a cioja rpadeHa JonupaHa HCTOM I'yCTHHOM
HaeJIeKTpHCarba, YKYIIHA TUeleKTpruHa (QYHKIMja MOXKE Jla CE€ HAIMIIE KAa0 XapMOHH]CKa CpEIrHa,
Tj. £=2¢,6_[(6, +&.), TIe £, W & TPEACTaBIBbA]y HEH CHMETPUYHHU U aHTHCHMETPUYIHH 1€0:
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_ , _

5+(q,a))=% 1+8S(a))tanh(qgj+47;e z7(q.0) |, (5.1.17)
_ , _

g(q,a))zg 1+gs(a))coth(q%]+4ﬂe z(q,0) |, (5.1.18)

pPECIIEKTHBHO. Y OBOM Ciy4ajy je Moryha u aekommosunnja GyHKIHje TYOuTaka CUCTeMa, OJTHOCHO
OHa MOXE JIa Ce MPEACTaBH Ka0 apUTMETHUYKA CPEMHA CBOT CHMETPUYHOT U aHTUCUMETPUYHOT JIea,
1j. Im[-1/&(q,w)] = %zp Im[-Y&,(q,®)], a pemewa jennaunna Rele, (,@)]=0 jecy mo tpu
pe3oHaHTHE (ppeKBeHIIH]e a)jp (j=1,2,3) onpehene mapuoctu (p=+,—) [70].

Onmuuka cpanuya

Jlucniep3noHe KprBe MOCMAaTPaHUX CUCTEMa Cy JoOHjeHe penraBameM jenHaunne £(0,w) =0
[PH Y€MY j€ y3€TO Ja Cy CBH KOE(UIIMjEHTH TIPUTYILEHA jeIHAKA HYJIU, OMHOCHO V101 =0, 40, =0
u y =0. IlomTo ce edekTn eNeKTPOHCKUX Cyaapa OBIE HE Y3UMajy Y 003up, u3pa3 3a MepMUHOBY
noJiapu3ankony GpyHKIMjy mocTaje jeaqnoctaBHo ¥y, (9, ®,7) = 7(Q, ®). Monapusaiuona GpyHkumja
rpadena je nobujeHa y OnTHIKOj TpaHuIy, Tj. kaga ( — 0, mpeko onTHYKe IPOBOJHOCTH Kao:

2

~i 4
Z(q,CO)ﬂesz(w)- (5.1.19)

Onrryka MPOBOAHOCT JOMMPAHOr rpadeHa je HamucaHa Kao 30Mp JIONPHHOCA YHYTAP3OHCKUX H
Mely30HCKHX Tpenasa enekTpona, o(®) = Ciya (@) + Oiner (@), THE jE:

ie’E
Oina (@) = ﬂhch)' (5.1.20)
Oiinter (G))ZO'O|:H(w—ZEF/h)_iln‘%}y (5121)
F

npu uemy je o, = e*/(4h), a H(x) = I o(t)dt je XeBucajaosa (jennuuuHa ojickouHa) GyHKiuja [68].

5.1.2. eHD mooen

[Tonapuzanmona ¢yHkuuja rpadena gobujeHa y 2J1 nBodgaynJIHOM XUAPOJIUHAMUYKOM
MojieNTy pa3marpa Mmel)y3oHcke mpenase o U 7w enekTpona y rpadeny [127, 168], anu u pa3aBaja
JIOTIPUHOCE Tpeacka eIeKTpOHa U3 7y 7 30Hy Y okomuaK K u M Tauaka Bpunyenose 30me [9]. V
OBOj Je€THOCTABHOj EMITUPU]JCKO] allPOKCUMAIIU]H 77 ¥ ¢ €IEKTPOHCKU 00JaIy ce MocMaTpajy Kao aBa
onBojeHa ¢urynaa koju ce kpehy mo rpadeny, Tako Ja ce u3pas 3a ONTHYKY MPOBOIHOCT J100Mja Kao
30Mp HOPMHUPAHUX JOMPUHOCA TIOjeIMHAYHUX (IIyH/a, OJTHOCHO!

Oenp (@) =(op (@) + f o, (@) + 0, (w), (5.1.22)

rie je op(w) Jupakoa Kopekiuja Koja pazMaTpa JOIPHHOC HUCKOGHEPTeTCKUX 77— 7T Mpenasa y
okoumau K Ttauaka, a f €(0,1) je dbakrop HOpMupama Koju pa3/iBaja Taj AOTPHHOC O JAOTPHHOCA
m— 7 Tpenasza y M taukama Bpumyenose 30me. OBJie je u3pa3 3a MPoOBOAHOCT V - ToT Gaayuaa (Tae
je v=r,0o) nooujen y pyne-JIopeHiosoj popmu kao:
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v , (5.1.23)

o,(w)=ie m o(w+if,)- o

r

rme cy NS, M), @, u [, paBHOTEeXHA OpOjHA TYCTMHA ENEKTPOHA IO jeIMHHUIM MOBPIIMHE,
eekTuBHA Maca elieKTpoHa, moBparHa (restoring) ¢pekBeHIUja ¥ KOCDUIMJEHT TPEHa V - TOT
bayuna, peciekTuBHO. JlupakoBa KOpEKIHja je y3eTa Kao:

4 2
o, N2 o @
Op (a))zaom 1+|7'; 1+; , (5124)

C c

rae je @, onarosapajyha rpanuuna (cutoff) dpekBeHuMja ucmoja Koje BaKH ampoKCHMaIlnja
JlupakoBor koHyca. DakTop HOpMHUpama je W3abpaH Tako Ja moiuTtyje mpasuwio f- cyme koje
ocurypasa jia 30up op (@) u o, (®) monpuHOCa OroBapa jeIHOM 7T CICKTPOHY 110 aTOMY YIJbeHHKA

y rpadeHy Kao:

2 m* o,

f :l—£-v—°, (5.1.25)
8  Any

rne je N, atoMcka ryctuHa rpadeHa, a M) je Maca CIOOOMHOT €NeKTPOHa Koja IMpEeICTaBIba

edexkTuBHy Macy o u 7 (ayuna eaekrpona [9].

[TpunrkoM MOAENOBama CIEKTPOrpamMa CHEPreTCKUX TyOuTaKa eeKTpOHa jeAHOCIIOJHOT M
BUILICCIIOjHOT Tpad)eHa JOBOJFHO je KOpUCTUTH (DYyHKUHUjy oj3uBa y onrtuukoj rpanunu (5.1.19).
[ITaBuime, 3a MOJEIOBakEC TNIABHUX IUKOBA JOBOJBHO je y3€TH y OO3Mp €aMO MPOBOJIHOCT
uweponmpanor rpadena (Ep=0), mwro 3maum ma ce NPOBOAHOCT MOXKE HAIMCATH Kao
(@) = Oypyer (©) = Owpp (@) OTIHCYjyhu ¥ 7 — 7 u 0 — & Mely3oHcke Tpenase eekTpoHa. Ha
npuMep, NoBpaTHa (peKBeHIja 01 @,, ~4 €V omucyje 7 — 7 npenase elekTpoHa y M Taukama
bpunyenose 30He.

Bpojue BpenHocTu napamerapa KopuiiheHe y IpeTXoJHUM jeIHaYnHaMa jecy: @, =4,19 eV,
w, =1415eV, @, =354eV, n,=n,=38nm?, n)=3n,=114nm?, B =204eV u
L. =2,178 eV [68]. Tpeda HamomeHyTH N1a cy OpojHE BpeaHOCTH (PpeKBeHIHja U KoeHIHjeHaTa
Tpemwa nooujenn nopehemem ca excriepumenTaaaum EELS criektpuma ciiobomHor rpadena [9].

5.2. YKYNHH NOTEeHIHjaJ

3a mocMmaTpaHy CIJIOJeBUTY CTPYKTYPY pa3BHJEH j€ MaTeMaTHYKd MOJEJ 3aCHOBaH Ha
petiaBamy [loaconoBe jemnaunHe mMerogoMm I'punoBux ¢yHkuuja [169]. IToaconoBa jeqHaunHa 3a
CKaJIApHU MOTEHIIH]jaJl eIeKTPOCTaTUUKOT Mosba M(F) y 3anpeMunHu V yuja je rpaHUYHa MOBpII S ca
Hopmanom M jecre V-[e(F)VD(F)]=—-47r0,,(F). Tpunosa dynxumja, G(F—-r,t—t"),> je
MOTEHIIHM]jaJl eIEKTPOCTATUUKOT M0Jba KOje, PU 337aTUM TPAaHUYHUM YCJIOBHMA, CTBapa HETMOKPETHA
YeCTHUIlA JeUHUYHOT TTO3UTUBHOT HAEIEeKTPHCamkha, CMEIITeHa Y TaYKy ca BEKTOPOM I0JIoKaja I, y
Ta4yKM ca BEKTOPOM Mojiokaja . OHa 3ampaBo M3pakaBa OJrOBOP CHCTEMA Y Tauykd I Ha MoOyIdy
jemuanuHor uHTeH3uTeta U3 ' [170]. PemraBameM cucteMa jeiHAUYMHA!

V-[(F)VG(F, )] = —475(F —F), eV

. R (5.2.1)
G(r,r')=0, reS

2 Opa I'puHOBa (yHKIMja 3aBUCH CaMO O]l PeJaTHBHE IO3UIMje M BpeMeHa 300I TPAHC/IAMOHE WHBAPHUjaHTHOCTH Y
C10060/THOM TIPOCTOPY.
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nomohy apyror I'puHoBor maentutera® KojuM ce ycmocTaBba Besa mimehy G(F,F) u @(F)
(3ameHOM @ = D(F) u y = G(F, ")), y3 oxrosapajyhe rpanuyse ycinose (D(r') =0 u 6@(r')/on'=0
3a I'eS'), 3a Bakyym wiu Bazayx (£(r) =1) nodwuja ce aa je [171]:

O(F) = j P (F)G(F,F)dF. (5.2.2)

I'punoBa ¢ynkuuja I[loacoHOBe jenHAUMHE MOCMATPAaHOT CUCTEMa j€, Y AaTOMCKHM
jemuMIama, jeHaka ekpannpanoj KynoHnosoj uutepakiuju usmely tauaxa z,z' >a/2. dypujeosom
Tpancopmanmjom expanupane Kymonose unrepakmuje (G —>W), y OZHOCY Ha KOOpIUHATE
napanenne rpadeny (R — §) u Ha Bpeme (t — w) 106mja ce uzpas [52, 92]:

W(q,a),z,z')z2—7Ze‘q'z‘z'| +W, (q,a),z,z')zz—”e‘q'z‘z"+2—”[ Ql —1}“‘(2”"6‘), (5.2.3)
q q q [ £(0, )

rae mpBu cabupak mpenctaBiba KyloOHOBY HHTEpakunMjy, a APYrd OJroBapa HHIYKOBAHO]
MHTEpaKLHjH Koja HacTaje 300r nosnapusanuje rpadeHa u cyrnerpara. YKynHu (TOTaIHN) MOTEHLUjall
cucrema rpaden-uzonarop-rpager, D, y (0, w) nmpocTopy nosesan je ca [ puHOBOM (QYHKIIH]OM,
W, ¥ T'YCTHHOM HaeleKTpHcama, p,,, Ha cienehn HauuH:

Oy (G,2,0)= jW (G,2,2',0) po (G, 2", 0)dZ". (5.2.4)
3aMeHOM H3pasa 3a ryctune Haenekrpucama u3 (5.0.2) y (5.2.4) nodwuja ce:
D, (6,2,0) :JW (d,z, Z',a))-27[Z€§{Z’—(b+%ﬂé‘(a)—@ﬁ)dz’:
) (5.2.5)
=27ZeW (q, z,b+%,w]5(a;—q.\7).

3a paBaH rpadeHa Koja je HajOImKa yrajIHoj YeCTUIM, Tj. 38 Z =a/2 nobuja ce ja je:

e e o

2 q q | &(d, )
:z_ﬂe*qb +2_7Z' jl- —1 eiqb = (526)
q q | (0, o)
_2r _e®
q &(d)

OJIHOCHO /1A J€ YKYITHU NOTEeHLHjal:

(5.2.7)

—gb I Ry;
(Dtot(qizla)) :(ZE)ZZe-e .5((0 Z)V)

g e(do)

®ypujeoBoM TpaHcHOpMaIMjoM IPETXOAHE jeiHaunHe 100uja ce:

1A [ 1 8 a 1A
* [(pA'y —yN @) d°F :ﬂ%—ryn/’_‘”a_r?jds

\Y
%




(2z)’ g &(do)
q,0
Ze Pe"qb. 1 efu(qm—q.ﬁ)dzq: 629)
27 J g(q,q V)
q
Ze Pe_qb' #14 % eiq(ﬁ—vt)dg_.
2r) q &(G,6-V)

a -

3a jon koju ce kpehe myx X—oce Baxu na je V=V€ u R=X€ +Yye, mHa ocHOBy uera je
R—Vt = (X—Vt)é,+ Y€, u q- (R Vt) = O (X —=Vt) + 0, Y. AKo ce y3me y 003Hp U Ja je peaHH A€o 0]
£(q,9,v), treje q=(q +97) 7 napha ¢Gynkuujano Gy u (y, a1aje HeH UMarkuHapaH Jeo HerapHa
¢Gyukumja mo , m mapua no ¢y, no0Mja ce KOHaYaH M3pa3 3a YKyIIHHM IOTEHLHUjal (IIpU 4YeMy je
uckopuimheHo Ja je MHTerpajl HemapHe (YHKIHje Ha CUMETPUYHOM WHTEpPBAILY TpaHUIA jeTHAK

HYJH):
+o0 e_qb 1 i[q (x-vt)+q y]
X ’ t = L —- X y d d _
Dy (X y,3.1) = J q g(q’qxv) 0xad,
e i
Ze e _
:E J‘Y-(fRe(qmqy)"‘ﬁ"n (qxaqy))dqxdqy:
+O(('J+oo A +oo+OO b
Ze e 76 o
:Z JT fRe(qwqy)dqxdqy'i'lg T flm (qX’qy)dqxdqy:
gb
=— 2 2 Je_ fRe 0,4 )dqxdqy =
oze | [e® _ [elatowray] .
N Re dg,da,. (5.2.9)
V3 q £(9,9,v)

0

ITomto ce rnocmarpa HOTCHI_II/IjaJ'I N3 CUCTEMA KOjI/I je BC34aH 34 CII0Jballllby HACIICKTPUCAHY YCCTUIY

moxe ce Harmcatn D (X, Y,

z :%’t) :thot(X_Vt’ Y,z :%) [69]
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5.3. 3aycTraBHa cujia M CWJIA JIMKA

Ha maenekrpucany dectuiy Ze koja ce kpehe Op3uHoM V Iy X — 0Ce M3HAJ IOCMATPAHOT
cucreMa Ha pacrojamy D nenyjy saycraBna cuna (F, — stopping force) u cuna nuka (F, — image
force), kao 1ITO je MpUKa3aHo Ha CIUIH 5.2.

a i:.«:h«’b»‘*
2
>
o~ X
__a ';;;_;“
- 2 ;~;»¥~'.¥';~5—w’".—-—’".

Ciuka 5.2. IlllemaTckn npuka3 cuia (Fs 1 Fim) Koje 1ei1yjy Ha cro/banimby HaedIeKTPUCAHY YecTHLY Z€ Koja ce
kpehe 6p3uHoM V Ha pacTojamy b ox cucTema rpaden-uzosarop-rpaden nedbune a [95].

[TocmaTpana 3aycTaBHa cujia U CHJIa JIUKa ce JeUHUIY Ha cliefehy HAauuH, PECIIEKTHBHO!

L 0P ( Y, 2,D)|

F=-Z , (5.3.1)
aX |x:vt,y:0,z:b+%

Fim — _Ze aq)ind (X’ y’ Zl t)| ’ (532)
aZ |x:vt,y:0,z:b+%

I/l je MHAYKOBaHU MOTEHIMjall y paBHU rpad)eHa HajOIMkKO] yIaJHO] HAETEKTPUCAHO] YECTULIH:

D3(6,2,0) = | po0(0,7, W,y (d,2,2', 0)d2' =

=J 27265 (2'~(b+4))8(@—G-V)- zﬂg(qlw)_l} W2 = (5.3.3)

:%5(”_‘”){8(;@)‘} (0cg)

@, (R, 7,t)=

(2 )i
2 .
) (271r)3 J (M; %5 (w—d'v)L(ql ) _1} e " e oo = (5.3.4)

[ @, 20" Vd*Gdo=

a,

=§ e—Q(Z+b—§)|: 1_. _' _1:| e_i(qm_q.ﬁ)d Zq,
2 q €(0,q-V)

a
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OJHOCHO.

400
+o0

~q(z+b-)
D (X, y,z,t)=§ ¢ Y NECE ]dq dg (5.3.5)
2z q [&(a.,qv) g

—o0
—00

3amenom (5.3.5) y (5.3.1) nobuja ce koHayaH U3pa3 3a 3ayCTaBHY CHIIY:

+00

0 | Ze efq(Hbf%j 1 vt)
F=-Ze—— { ( )_1} '[qxx +qyy]dqxdqy _

oX | 27 q £(09,q,V

—00

- x=vt,y=0,z=b+2

—qf b+24p-2
(ZE)Z e q( 2 2] 1 if ay (vt-vt)+q,-0]
=— ’dg,d
27[ q g(q,qx ) Iq € qx qy

(" +o

(ze) | (e 1
—_ ~1|-q.dg.dg. =
I 27 q g(q, qXV) qx qx qy

J —0
—o0

+00 +00
(" +oo +00

2 -2qb 2 -2gb
L (Ze) e 0, dq,da, +i (Ze) € q,dg,dg, =
27 q £(9.9V) 2 v ’

—00

J —0

=_i(Ze) o2 . Re(#}“”m[;j da,dq, =
27 q £(9,q9,v) £(0,9,v) (5.3.6)

2 " -2gb
_2(2e) que im| —L dg,dg,
% q £(a,q,v)

0

0

AHaJIOTHUM TOCTYIIKOM 32 CHJTy JIMKa ce 1o0uja:

2 +00
F :2(Ze) Je‘quRe{

0

—1} dg,dq, . (5.3.7)

1
£(q,q,v)
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3aycma6Ha cuna — aaimepHanmueHu nocnynak

AnTepHaTHUBHO, /10 M3pa3a 3a 3ayCcTaBHYy cuiIy Moxe ce nohu u Ha cnenehu nauun. [lonazehn
ox u3paza (5.3.4) nobuja ce 1a je 3aycTaBHa CHJIa:

Fo_zer. ™MV ") , 5.3.8
5 5 (5.3.8)

(5.3.9)

3a BexTop § Baxwu 1a je ( =(qCOSHE, +qsind€,, tae je 6 yrao xoju BekTop { 3akiama ca X—O0coMm,
a 3a Op3uHy joHa Koju ce Kpehe myxx X—oce je V=VE, tako na je §-V=qQqvcoséd. 3ameHom
N0OHjEeHOT y IPETXOIHU U3pa3 J00uja ce:

2 & +o0 Fiq
F = —i%je‘qudqj‘ o[1/z(§,0)-1]de | 5(o-qvcos0)do. (5.3.10)
T 0 —o0 -

V3umajyhu y 063up ocobune nenra pynkuuje Baxu aaje o(w—qvcosd) = 5(cosd—wm/qv)/(qv), te
2 (7 _ 22 2\ .
ce 3a MHTErpa aoouja WJ.O o(cosf—w/(qv))de = 2/ (Q°v° —®") %, omHOCHO 3a 3ayCTaBHY CUITY:

[’e]
~

qv
2
FS:—i(Ze) J g2 o { L —1}da)dq:
v JOVe —o® ¢(q,0)
J o=—qv
" (5.3.11)
r v
2
:_2(Ze) Je‘qu 2620 - Im{— ! }dwdq.
P [g?V2 — @ (0, o)
=0
q=0

Yxomuko je ga>>1 Baxu ga je coth(ga)~1 u cosech(ga)~0, te ce mobuja m3pa3 3a
edextuBHy nuenexktpuuny ¢yHkimjy cucrema (5.1.16) jemHor cnoja rpadeHa JEMOHOBAHOT Ha
noJTy0ecKoHa4YHOM cymicTpary. Jlo1aTtHo, ako ce mocMarpa peKUM HUCKUX Op3WHA YIaHe YeCTHIIe
(V<Vg) ¢yHkuuja og3uBa HeronmupaHor rpad)eHa MOKe J1a Ce alpOKCHMHUPA CTATUYKOM TPAHUIIOM
%>, =q/(4vg), anme ce nobwuja:

2

£(w)~ l{u . (a))+£}. (5.3.12)

2 Ve

AKo cy KOe(pUIMjeHTH IPUTYLIEHA Y TUENeKTPUIHOj GQyHKIMjU CyrcTpaTa BeoMa MalH (7o, =0 1
Y102 = 0), pemaBamem jenHaunnae £(w)=0 modujajy ce Bpeanoctu ekpanupannx @K donona kao
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W, *54 MeV 1 g, 86 meV. OyHkiurja ryouTaka OBaKBOT CUCTEMa MOXKE JIa CE alPpOKCUMUPA
kao [172]:
Im {—

TJIE Cy TEXKUHCKE KOHCTAaHTe A, =7 a4 ()|
N dw w=0g

1 2
g(w)};&&(a)—wm ) (5.3.13)

, onHocHOo A, =15meV u A, 8,8 meV.

3amenoM nocieamne jeaHaunne y (5.3.11) nobuja ce aHaTUTHYKA alpOKCHMAaIldja:

2(ZeY &2 2b
F~- (Vz) 3 AFKinKiKO(TwFKi j (5.3.14)
i=1

T

npu yemy je K, monudpukosana becenosa pynkuuja apyror peaa® [173]. Hopmanusamujom cabupaka
U3 MPETXO/IHE jeAHaunHe u3paszom Fy = Z%? / (4b2) no0uja ce jeHaunHAa:
_2A

I_:s,FKi = ' EiZKO(Ei)! (5.3.15)
7T Oy,

rae je b, = Z%a)FKi. Ha ocHOBY me 3aycTaBHa cujia ce MOXE MOJICTUTH Ha KOMIIOHEHTE KOje MOTUYY
on nojenuHadanx ®K GOHOHCKHUX MOJIOBA.

VkoauKo ce pyHKIHMja TyOUTaka CHCTeMa padyyHa Kao apuTMETHYKA CpeInHA CHMETPUYHOT U
AHTHCUMETPUYHOr Jiejla, Moryhe je 3aycTaBHy CHIIy WM3pa3uTH Ha WMCTH HAYWH, OJHOCHO
F =(F +F)/2, on xojux ce cRaku cabupak jga/be MOXKe IpeacTaButu Kao [70]:

F=YF. (5.3.16)

3
S,i
=1

5.4. Hymepu4KHu NPpOpPavYyHHU

3a gobujame pe3yaTaTa y OBOj JAMCEPTAalldjH HAIMCAHH Cy MPOrPAMCKH KOJOBH Y
coptBepckom makery MATLAB (MATrix LABoratory) [174] u mporpamckoM je3uky Fortran
(FORmula TRANslation) [175], a konaune ciuke cy ypalhene y mporpamy Origin [176].

W3pa3z 3a ykynau norenmmjan (5.2.9) ce nmasbe Moke Hamucatéd 10 (opMe MOToIHE 3a
HyMEepHUUKe MpopavyHe Kao:

qv

2Ze

cos (g -7
(Dtot(xfyfz=%,t)=— e—qb_ '

T \/qzvz P

=0

-0 }_Sin[%(x—vt)]ImL(ql’w)}da)dq,

(5.4.1)

[r—

¢(a, o)

* Becenosa ynkimja je K (z) = J.efzcosh(t) cosh(nt)dt, rze je z komrurekcHu 6poj 3a koju Baxku Re(z) > 0.

0
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omHoCHO, yBohemem cmena 0 =Kk, @=QqVe = KQKVe, X—vt=x/ky, y=Y/K, b=2/k, u
V = VV 1o0uja ce u3pas:

<

cos[@-\/yz —QZ}
ot _ S& e Ko, _ .

@, T v -
- (5.4.2)

.{COS(K?X)R{ﬁ}—Sin(K?X) Im{ﬁ}}deK,

npu uemy je @, = Ze/b. CimuHo, 32 3aycTaBHY CHILy U CHIIy JINKa MOT'Y C€ HamucaTH cieaehu n3pasu:

F 82| [, o O 1
s 720 Ke "% Im dQdkK, 5.4.3
Fo v J /!2_92 S(K,Q) ( )
K:OQ:0
Fosz | | _2K 1 1
Zim _ 250 Ke™="% Re -1]dQdK, 5.4.4
A J Wi |e(KQ) 40
Q=0
K=0

y xojuma je F, = (Ze)®/(4b?).

®yukuuje ryouraka, L(g,w)=Im[-1/&(q,w)], nobujene cy y makery MATLAB, a Bpeme
noTpeOHO 32 BUXOBO PEATN30BAbE j€ pella BEIHIUHE O] IECET CEKYH/IM JI0 HEKOJIMKO MUHYTa (Ha
pauyHapy ca nporecopom ox 1,6 GHz ca yetnpu je3rpa) y 3aBUCHOCTH 07 Opoja Tadaka, OJHOCHO
pe3onylnyje cauke. YKyMHM MoTeHIujan je takohe moryhe noOutu y Tom mporpamy. MehyTtum,
KopuInhemeM MapalieIHOr mporpamupama nmomohy 20 jesrapa Ha kiactepy (on moryha uetupu
nporecopa on 1,7 GHz ca mo nmecer jesrapa) motpeOHO je m3mel)y maH W aABa y 3aBUCHOCTH OJT
TAYHOCTU JAa ce nobuje jeaHa kpuBa oxa 200 Ttauaka. C gpyre crpane, kopuithewmem Fortran
nporpamckor jesuka (Ha pauyHapy) ucte KpuBe, anu oj 1000 Tauaka, ce modbujy 3a 3 h mo 6 h.
Honatho, y nakery MATLAB notpeOHo je ,,py4HO” U3IE€IUTH JOMEH JBOCTPYKE UHTETpalllje, YUMe
ce yBehaBa BepoBaTHoha MOTeHLMjalHUX Tpemiaka. TakBa mojena NMPUIMKOM H3padyyHaBama y
Fortran jesuky Huje Heonxonna. Ha ocHOBY HaBesieHOT, 3a 100Mjame MOTEHIIN]jalla, 3ayCTaBHE CUJIe
u cuia yuka kopuirher je Fortran. ITopehema paau, Bpeme moTpedHO 3a 10o0ujame mpopadyHa ab
initio merooMm (Ha pauyHapy ca ocam mporiecopa ox 3,2 GHz) je Hekonuko nana.
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6. Pesyararu u QuCKycHja

[use oBe amcepramnyje jecte na ce yTBpAM Kako XxuOpuau3aimja J(MpakoBor Imia3mMoHa U3
rpadeHa ¥ NMOBPIIMHCKUX onTHYkux (oHoHa u3 Al,O3z cioja, y OKBUpY KOMIIO3UTHUX CHUCTEMa
rpadeH-uzonarop-rpadeH, yrudue Ha edekar Tajaca y MNOTCHIHjaly KOjH Y3pOKyje yrajaHa
HaEJICKTPUCaHa YECTHIIA Y cJiojy TpadeHa KOju joj je HajONrKu, Kao U Ha 3ayCTaBHY CHUIy U CHITY
JIMKa KOje JIeNyjy Ha 4ecTuIly. To je MOCTUTHYTO MEHhamheM KOMITO3HUIIHM]€ CAMUX CUCTEMa U MEHhamheM
napamerapa KOju KapaKTEepHIIy CBAaKH IOjeJIMHAYHHU CUCTEM, OJJHOCHO IpoMeHoM nebsprne Al2O3
cioja, KoedulMjeHTa TpUTyIIemha IJIa3MOHA y rpadeHy, T'yCTUHE Jomnupama rpadeHa, amum u
IPOMEHOM Op3MHE yIajHe YEeCTUIe W HheHE yNabeHOCTH O]l TOBPIIMHE cucTema. Pesynratu cy
nooujern MDF win eHD monenom u yropelyenu cy ca pesynratuma qooujenum ab initio metogom.
Mehyrtum, na 6u ce pazymenu JONPHHOCH CIeU()UIHUX KOJEKTUBHUX MOJIOBa (DOHOHA M TIa3MOHA
MPETXO/JHO HAaBEJCHUM BeNWYMHAMa, MOTPeOHO je MpBO aHanu3upatu GyHKIHje TryOuTaka
MOCMaTpaHUX CHUCTEMA.

dynkumja ryoutaxa ce nobuja kao L(Q, ) = Im[-1/&(q, )], a onrosapajyhe auenexrpudHe
byukiuje cy uspauynare kopuctehu MDF meton, y3umajyhu na je 7 =1. Kopunihenu meros, kako
he ce mokasaru, JOBOJHHO JOOPO OMUCYjE TATTACHH MIOTSHIIN]AJl Y HUCKOM H CPE/IIbEM PEKUMY Op3HHA
yIaHe HaeleKTPUCaHe YeCTHIIe, 0K 3a BHIle Op3uHe Mopa ja ce kopuctu eHD wiu ab initio moxen
na Ou ce ToOMo peallMCTHYHUjH onuc ehekTa Tanaca y noteHiujany. Hamme, ocum mnpenasa y OKBUPY
u n3Mely 7 1 7 30Ha y 06IHKY KOHYyca, Koje ¢y ykibydene y MDF meron, eHD u ab initio ¢pynxmuje
0J131Ba YKJbYUYjy TIpernase u3Mel)y peannuje oOIMKOBAHNX 7 ¥ 7T 30HA, AU 1 TIpesas3e u3Mel)y BHImx
OKYIHUPaHUX U CIOOOJHUX 30HA, KAO IITO CY T<> 0 U 0 <> o . DyHKIMje TyOuTaka y OBOM OeJbKY
Ccy mpuKa3aHe y ofcery TamacHux opojeBa (<0,8 nm™. Mamu (0<q<0,08 nm™), ognocuo Behu
(0<g<8nm™) oncer je fogaTHO NpUKa3aH Kaja AUCKYCHja M0jeIMHAYHAX KOMIO3UTHHX CHCTEMA
TO 3aXTeBa.

Ha cnnmm 6.1 cy npukazane QyHKIgje ryOuTaka 3a 4eTUpH KOMIIO3HIIN]j€ CHCTEMA KO KOjUX
je nebsprHa U30J1IaTOpa WU pacTojame u3Mel)y ciojeBa rpadena a=>5 nm, a ciojeBu rpadeHa umajy
ryctuHy pomupama ox Er =200 meV u xoepunmjeHt mpurymema miasmMoHa y =10 meV: y
cumerpuuHuM cuctemuma o (a) gr(200) —vacuum—gr(200) u () gr(200) — Al.03—gr(200), xkao u
y acumeTtpuaauM oz (¢) gr(200) — Al.Oz—gr(0) u (4) gr(200) — Al2Os —vacuum. Ha cBakoj ciuru
je TaHKUM 6eJ'II/IM J'II/IHI/IJaMa o3HavyeHa Jo0ma, @ =Ve(Q—2K:), u ropma, @=Vg(, uBHUIA
YHYTap30HCKUX 7T <> 7 eNeKTPOH-IIyIUbMHA eKCIHUTAIHja, kao U noma, @ =2E; —V:q, upuma
Mel)y30HCKHX 7 <> 77 TIpenia3a y anpokcumanuju JupakoBor konyca. TaHKEM KyTHM JTHHH]jaMa Cy
npukasane @ =0,V mpase 3a V/Vp =0,5 2u4 nma Ou ce BU3yaun30BaaM HHXOBH NPECENH ca
MOJIOBMMA KOjH HajBHIIIE AOMPHUHOCE ePEeKTy Tajaca y MHIYKOBAaHOM MOTEHIIH]jaly.

Ha cnumm 6.1(a) je npuka3zana ¢pyHkiuja ryouraka cumerpuuasor gr(200) —vacuum—gr(200)
cucrema. Ha 10j ce youaBajy JBe IUIa3MOHCKE I'paHe Koje Cy rnocieauia xuopuansanuje JupakoBux
IJIa3MOHA Yy cllojeBuMa rpadena. ['paHnuHu TanacHu Opoj UCMO KOjer Ba IJIa3MOHA JOII YBEK MOT'Y
Jla MHTEparyjy MOXe ce MpOIEHUTH Kao (. ~1/a 3aro miro uHTepakimja Koja MpOy3poOKyje
IUIa3MOHCKY XHOPUAM3AIMjy oraga NpHOIIKHO Kao ~e ©. Jlakie, 3a (> (], MIa3MOHH ci1abo
MHTEpAaryjy 1 JBe MIa3MOHCKE I'paHe M0CTajy CKOpO MOTIIYHO AereHepucane. IHTensurer pyHkuje
ry0uTaka rmokasyje ja je oBa MmporieHa JJOBOJbHO J100pa jep ce nename JJupakoBor mia3MoHa JeraBa
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uconn Q, ~0,2nm™, 10K ce W3HaA Te BPEAHOCTH JBa ILIA3MOHCKE IpaHe crhajajy. 360r
CUMETPUYHOCTH IMOCMATPAHOI CHUCTEMa IIJIa3MOHCKH MOJOBH MOTY OWUTH KIACH(PHKOBAHU Kao
CUMETpUYHM (TTapHU) WM aHTHCHUMETpUuHU (HemapHu). Po3za m Oenma TaukacTta JMHHja HA CIIHIH
6.1(#) mnokasyjy aucrep3uoHe penanuje HemapHe (@_), omHocHO TmapHe (@,) TpaHe
XuOpuaM30BaHuX JIMpaKkoBHX IUIa3MOHA KOJU CY AQHAJIMTUYKU M3pAuyHATH KOPHCTEhH ONTHYKY
rpaannly MDF moznena. Crnarame n1ucriep3noHNX KPUBHX JIMHU]ja M MHTCH3UTETa QYHKIIU]E T'yOuTaKa
no6ujene normyaum MDF Moznenom ce moropmana 3a Behe Tanacue 6pojese (q>0,2 nm™), kao mro
j€ ¥ OYEKHBAaHO.

YKonuko ce ctaBuM HW30iatop u3Mehy aBa cioja rpadeHa noduja ce GyHKIHMja TyOMTaka
cucrema gr(200) — Al,03 —gr(200) mpuka3zana Ha ciuiu 6.1(H). C 003upom aa caja CBaku JOMUPAH
rpadeH noaprkasa o jenas Jupakos ma3MoH u aa cBaka nospiiraa AloO3 ciioja moapikasa qa OK
(doHOHA, MOCMAaTpaHU CHCTEM MMa YKYIHO IIeCT XHOPHIW30BaHMX MOJIOBa. TaukacTe IJMHH]jE
MIPEJICTaBIbajy AUCIICP3UOHE Pellallije THX MOJIOBA KOje Cy U3padyHaTe KOpUCTehr onTHYKY rpaHuILy
MDF monena: po3e 6oje cy Tpu HemapHa Mona (w;, w, U w;), a Oene 0oje Cy TpH mapHa Moja
(w7, ®; n wy). llect qUCIEP3NOHUX KPUBUX C€ BEOMa JI0OPO CIIaXy ca MHTCH3UTETHMa (YHKIIH]je
ryouTtaka. JlBe HajUHTCH3MBHHUjE IIIa3MOHCKE TIpaHe (w;) NPEACTaBIbajy MOIU(HKAIHje
xubpuau3ammje JupakoBux miasmMona (@.) y BucokodpekBeHTHO] obactu ca ciuke 6.1(a) koja je
npoy3pokoBana npucyctBom Al2Oz cymcrpara. HemapHa rpaHa w; ce caBuja mpeMa KOHA4HO]
BPEIHOCTH (PEKBEHIH]E Y z[yTOTaJIaCHOJ rpanui (g — 0) 300r MHTEpaKIKje ca MoJiapu3aIijoM
u3onaropa. Ha uernpu mome rpane (@;,) ce BHAM IOMHHAHTAH YTHIA] TOBPIIMHCKIX Q)OHOHCKI/IX
MOJIOBa IITO Ce 3aKJ/bydyje U3 UHIEHHIIE 1a OHH [OCTajy JAereHepucant 3a > (. =0,2 nm ™" u Texe
BpeaHocTMa TipBe U apyre TO ¢doHOHCKE (QpEeKBEHIM]jE Y BOJIYMUHO3HOM MaTepHjaity, OJHOCHO
W; = w0, =48 MeV u w; ~ wyo, =71 MeV, pecnexktuBHO. J[Be cnade XOPU3OHTAIHE JIHHHjE KOje
ce BUJIE JoNie JecHo Ha (pyHKuMju ryburtaka mpenctaBibajy aBa PK donoHcka moma, koja Ou
oJiroBapaia moBpiuHCKUM ontudkuM TO mozoBuMa nmonybeckonadnor Al2Osz cioja mpekpuBeHOT
ciojeM rpadeHa, ca mojapu3aijoM U3PadyHATOM Y CTaTHYKOj KPATKOTAJIaCHO] TPAHHUIIH.

Ha ciumm 6.1(¢) je npukasana ¢ynkimja ryoutaka acumerpuyaror gr(200) — Al2Os —gr(0)
KOMIIO3uTa. Y OBOM cuctemMy J[MpakoB IUIa3MOH M3 JeJHOI Clloja JOMMpPAHOr rpadeHa U 4eTUpH
nospiHcka TO ¢donona ca ase nospiuae AloO3 n3omaropa ce XuOpUAN3Yjy y IET MOJIOBA YHj€ CY
JMCIICP3UOHE peralrje MpuKasaHe OeauM TaukacTuM JuHHjama. [lopehemem ca ciaukom 6.1(h)
OYHTJIETHO j€ J1a 3aMeHa JIOTMPAHOT rpadeHa HeTOMMPAaHUM jaKO YyTUYe Ha MHTEH3UTET [lupakoBor
mwasmoHa. byayhu na Henonupanu rpadeH He nojpkaBa /[upakoB mia3MoH, rpaHa XuOpuanu3almje
w5 BUUbKBA Ha ciuiy 6.1()) Hecraje Ha ciuim 6.1(¢). Takole, nprcycTBo HeponupaHor rpadeHa
NPaKTHYHO YHHIITHU TIa3MOHCKY TpaHy @sg (KOja ce mojaBibyje Kao s, Ha ciunu 6.1(5)) 300r cBor
jakor JlaHaayoBOT MPUTYyIIeHa Mel)y30HCKHM 7 <> 7 IpelasuMa y 4ucToM rpadeHy, y pernoHy
®>Ve(Q. [Jlamme, nereHepauuja usmely yerupu (HOHOHCKE AMUCIEP3MOHE TI'paHe HecTaje 300r
acuMeTpHje y JOMUpamy cliojeBa rpadeHa, Tj. lbUXOBa CTamka ce pa3Bajajy Mo eHeprujama, Te Cy uM
BPEIHOCTH BEPTUKAIHO MOMepeHe. MTHTEeH3UTeT XOpU30HTATHUX JIMHUAja Y (QYHKIIMjU TyOHWTaKa 3a
BEJIMKE (] BPEIHOCTH je MaJio jauu Ha ciuiy 6.1(¢) Hero Ha cimnu 6.1(0).

Ha ciunm 6.1(d) je npukazana ¢ynkiuja ryouraka gr(200) — AloOs — vacuum kommo3swura.
Canuno kao Ha eyt 6.1(¢ ), JlupakoB rmrasmMoH u detnpu nospunacka TO GoHoHA ce XuOpHuaIu3yjy
y HeT MOJIOBa 4YMje Cy AMCIIEP3HOHE penalyje o3HaueHe OeauM TaukacTuM JuHujama. OBae Tpeda
HarJIaCUTH Jia ce yKJIambambeM I'padeHa ca ropme MOBPIINHE H30J1aTOpa JPACTUYHO MEHAa HHTEH3UTET
¢yukuje ryouraka. IIpBo, 3aro mro Bume Hema JlanmayoBor mpurymema y o0iactu @ > Ve(,
JlupakoB IUIa3MOH (s TIOHOBO IIOCTaje M3paXEH M JOMHHAHTaH 3a Mame TajacHe Opojese,

54



0<0,3 nm™. [pyro, rpana nopmuHcKor poHoHa @, ~110 MeV mocraje BeoMa HHTEH3UBHA 32 CBE
tanacHe Opojee ( [68].

o [eV]
o [eV]

@ [eV]
® [eV]

- 0.0 " -
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.0 0.1 02 039, 04 0.5 0.6 0.7 0.8

q [nm'l] g [nm'l]

Ciuka 6.1. ®yukuuje ryouraka y cumerpuuanum (2) gr(200) — vacuum —gr(200) u (b) gr(200) — Al203 — gr(200)
cucremuma. Po3e Taukacre JIMHUje NpeIcTaB/bajy ANUCIeP3HOHe pesalyje HeMapHUX (w-) NJIa3MOH-(POHOH
MO/10Ba, 10K Oesie TauKacTe JJHHHje MPeCTaB/bajy AUCIep3MoHe peJianuje napHux (w+) Mmoaosa. Jlase cy

npukasane pyHkuuje ryouraka y acumerpudnum (¢) gr(200) — Al2O3—gr(0) u (d) gr(200) — Al20Os — vacuum
Komno3utTuma. besle Taukacre JIMHMje NMpeAcTaB/bajy IUCNEP3NHE peJialyje neT XuGpUAN30BaHUX MJIa3MOH-

(¢onon MoaoBa (wi rae je i =1,..5). ®yuxkuuje rydouraka cy nooujene kopucrehu MDF meron, a mucnep3uone

peiamuje cy nodujene y ontuukoj rpanumu MDF merona. Ynamenoct n3mel)y ciiojeBa rpadgena (mim qed/punHa

Al203 coja) je a =5 nm, a rycTuHa HoCHIIala HaeJleKTpHcamba y rpadeny oaropapa ®epmujeBoj eHepruju ox

200 meV. Tanke Oeje JIHHMje YKA3yjy HA AOY H FOPHY I'PAHUILY YHYTAP30HCKHX 77 <> 77 NIPeJIa3a H HA 0y

rpanuny Mely30HCKHX 77 <> 71" eJIeKTPOH-IYIUbHHA eKCOUTANHNja y anpokcumanuju Jnpakosor konyca. Tanke
JKyTe JIMHHje MPeACTaB/bajy @ = (xV MpaBe 3a Op3uHe ynajaHe HaeJekTpucane yectuue V/ve = 0,5, 2, 4. Ha
nocJaebeM MaHely je odeseskeHa BpeaHocT ((c) mpecexa npase @ = 0,5 VF x M HAjUHTEH3UBHUje BPEAHOCTH
¢yukuuje ryéuraka [68].

VY HacTaBky cienu omuc (yHKIMja ryOMTaka jeqHe mzadpaHe KOH(HUTrypaluje KOMIIO3UTa,
or(Eg) —ALO; —gr(Eg), ca paznmuuutum yHyTpaiimuM napamerpuma: jaeospura Al2Os croja je
a=5nm, a=50 Nm i a — o; KoePUIHjeHT NpUTyIIeHka TuIa3MoHa y rpadeny je ¥ =10 meV
wi y =100 meV; a ryctuna gonupama 06a cioja rpadeHa, o1HOCHO buxoBa depmujeBa eHepruja
je Er =200 meV wmm E; =400 meV.
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(a) @=5nm
v =10 meV

(b) =50 nm

y=10m

o [eV]
@ [eV]

20
(c) a—>x

y=10meV

o [eV]

04

0.0

(e) a=5nm
v= 10 me

@ [eV]

Canka 6.2. ®yukuuja ryouraka 3a rpagen-Al2Os-rpaden KOMIO3UTHH CHCTEM ca MapaMeTpuma: (2) ya1a/beHoCT
u3mel)y nBa ciioja rpadena je a =5 nm, koepuuujeHT NpUrymema mjia3Mona y 06a rpagena je y = 10 meV,
®depMmujeBa eHepruja y o6a rpadena je EF = 200 meV, (b) a =50 nm, y = 10 meV u Er = 200 meV, (¢) a — o,

y =10 meV u EF = 200 meV, (d) a=5nm, y =100 meV u EF =200 meV u (e) a=5nm, y = 10 meV u
EF =400 meV. Bexe auHuje o3HayaBajy kpuBe @ = 2Er - VFQ, @ = VEq B @ = VF (q - 2KF).

Bese ucnpexkunane iuHuje 03HauaBajy npase o = 0,5veq u @ = 2veq [69].
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Ha ciuiu 6.2 cy npukaszane GpyHkigje ryoutaka omadopanor cucrema rpaden —Al.Oz—rpaden
ca pa3IMYMTUM NapaMeTpuMa KOju KapaKTEepHINy CBaKH o1 cuctema. berne JII/IHI/IJG HOKa3ny N0y,
®=Ve(qQ—2Kg), u ropmy, ® =Vg(, UBHUIY YHYTap30OHCKOT KOHTHHYyMa 7r <> 7' eNeKTpOH-
ITyIUBMHA eKCIUTAIN]a, KAo U oY uBuLy, @ = 2E- —V:Q, mehy3onckor 7> 7" konTuHyy™Ma. Bene
UCIIPEKUIaHe JTMHM]EC O3HaYaBajy @ =V( IpaBe Koje MpeCTaBsbajy Op3uHy YIaJHE HACJICKTPUCAHE
vectuiie o1 V=0,5vy u V=2V.

Ha ciuim 6.2(2) je mpukaszana ¢yHKIMja TyOMTaKka cucrema ca ciieichuM mnapamerpuma:
nebopuna AlxOs coja je @a=5 nm, koeduIMjeHT MpUTyIIeHka TUIa3MOHA Yy ClIojeBUMa rpadeHa je
y =10 meV u OepmujeBa enepruja oda cioja rpadena je E =200 meV. Ogo je cuctem ca cimke
6.1(h) u weroBa yHKIUja TyOUTaKa je MPETXOJHO omucaHa. Ykonuko ce nebsprna Al,O3z cioja
noBeha Ha @ =50 Nm noduja ce cucreM umja je QyHKIHMja ryOuTaKa NMpruKasaHa Ha ciuid 6.2(h).
Ogrie je nebsprHA N30JIaTOPA TOBOJFHO BEJIMKA TaKo Ja J{MpakoBH IJIa3MOHM MOTY CaMo BeoMa c1a0o
MelyycoOHO Jla MHTEeparyjy, Te Cy JBe IJIa3MOHCKE TPaHe CIIOjeHE Y jeIHY KOja j¢ BUJbUBA HA CITHIIH.
Jassum noBehaBameM nebsprHE 10 O€CKOHAYHOCTH (@ —>00) M00Hja ce CHCTEM KOjU BHIIE HHjE
CHMETpHYaH M LIeJIa CTPYKTypa C€ CacTOju OJl MOJTyOECKOHAYHOT JUENICKTPUKA Ca JeHUM CII0jeM
rpadena Ha BpXy. Xubpunuzanuja nzmel)y dupakxosor rrasmona u 18a TO ¢poHOHA je JOBOJBHO jaka
3a Majle BPEOHOCTH (] Tako Ja ce IUIa3MOHCKAa TIpaHa caBWja Ka KOHAYHO] (ppexBeHIHjU
(w~0,11eV), a noma GOHOHCKA I'paHa TEKH BPEITHOCTH HYNA, KA0O IITO je MPHUKA3aHO Ha CIUIH
6.2(¢). OBae Tpeba HaNIOMEHYTH Jia Cy XOpPU30HTAIIHE JIMHU]E KOje ce BHUJC Ha ciinkama 6.2(a—c) 3a
BpeaHocTu (> 0,2 nm?, a koje oaroBapajy @K ¢hoHOHCKMM MOJOBHMMA, HE3aBUCHE O] JAcOJbHHE
Al>03 croja. BpahameM Ha KOHGUTYpaIijy MPBOT CUCTEMa MPHUKa3aHor Ha ciuim 6.2(a), y K0joj je
neosuna AloOs cinoja a=5nm u ®depmujeBa enepruja E- =200 meV, anu ca nosehaBameM
KoedunujenTa npurymema Ha ¥ =100 meV, nobuja ce GpyHkuuja ryOuTaka mpuKazaHa Ha CIHIN
6.2(d). YouaBa ce na moBehame KOoeHUIMjeHTA HPUTYIICHA IUIA3MOHA CMamyje HHTCH3UTETE
JIupakoBHX IJIa3MOHA, TAKO Jia Cy JIBE IUIa3MOHCKE IpaHe MpakTH4YHO yHuinTeHe. Ha ciuiu 6.2(e) je
npukazaHa QpyHKIHja ryouTaka cucrtema y kojeM je aeospura Al2Oz cioja a =5 nm, koedurujeHt
npurymema IiasMoHa je y=10meV, amu je @PepmujeBa enepruja caga E. =400 meV.
[ToBehaBamem depmujeBe eHepruje nosehasa ce u 007acT y K0joj Cy MOryhH KOJIEKTUBHU MOJIOBH,
1a Cy MHTEH3UTEeTH (POHOHCKHX IpaHa cllabHju y OJJHOCY Ha CBE MPETXOHE ciydajeBe [69].

6.1. Edexar Tanacay noreHumjasmy

Edekar Tanaca xoju Hacraje y MHAYKOBAaHOM IOTEHIIMjally KaJla HAeJIeKTpUCaHA YecTUIa
npolhe napayieHo U3HaA KOMIO3UTHOT cucTeMa rpaden-usonatop-rpadex npso he ce aHanuzuparu
pasMarpameM pa3InIUTUX KOH(UTYpalija CIIOMEHYTOI CUCTEMA, a 3aTUM MEHambeM Iapamerapa y
OKBHPY IMOjeTUHAYHIX KOMITO3UTa. Pe3ylTaHTHM MOTEHIHMjall je MPHUKa3aH y OJHOCY Ha MOKPETHH
CHCTEM KOjH j€ BE3aH 3a YNaJHy YeCTHIlY, Tj. 32 IPOTOH (Z =1) U KOjU je HOPMUPAH MOTEHIIH]aJIOM
®, =Ze/b. Ynanuna naenextpucana yecTuna ce kpehe 6p3uHamMa Koje Cy y HUCKOM pexuMy (MCTION
Vg, ogrocHo V=0,5V;), cpenmem (u3Ham Ve, Tj. V=2Vg) ¥ BUCOKOM (3HATHO M3HAJ Vg, OJXHOCHO
v=4vp). Kaga ce mnocMarpajy pasinuuTe KOH(Urypaluje CUCTEMA, TNapaMeTpU KOjH HX
KapakTepHIly cy (PMKCHU, OTHOCHO pacTojame u3Mel)y ciojeBa rpadena je a=5 nm, rpadeHn je nium
HEJONMpaH WIH JONUpaH Tako jga My je DepmumjeBa enepruja Ep =200 meV, koedunmjeHT
npurymiema miasMona je ¥ =10 meV, a yaasbeHoCT ynajiHe HaeJeKTpUcaHe YeCTHIIEe O]l CHCTeMa je
b=0,5nm. Kana je xondurypauuja ¢pukcHa memajy ce napamerpu: nedssuna Al2Os cnoja je
a=5nm, a=50 Nm i a — oo, KoePUIHjeHT NpUTyIIeHa TIa3MoHa y rpadeny je y =10 meV
wm y =100 meV, ryctuHa pomupama rpadeHa, oaHOCHO meroa depmujeBa eHepruja je
Er =200 meV wm E; =400 meV, a ynasmeHoct ynaane dectuiie oj cucrema je b=0,5nm wunu
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b=2nm. Edekar tanaca ce manudectyje Kao ocHWiIalMje y MOTEHIMjaly KOje IpaTe MPOTOH
(x—vt <0).

6.1.1. Pesxcum Huckux op3una

Ha cnumm 6.3 je mpukazad edekar Tanaca y 4YeTHPU MPETXOIHO HaBeleHE KOH(pUTyparmje
KOMIIO3MTa Kajia ce ynajaHa dectuna kpehe Ha ynaseHocTr b=0,5nm on ropmer cioja rpadena
op3unom V=0,5Vg, 10K je pactojame uzmMel)y ciojeBa rpageHa a=>5nNM. YKyInHU NOTEHLHUjaNT je
npukasaH kao ¢pyHKumja ox X 3a y=0y z=a/2 pasuu. JleOena upHa IMHUja OKA3yje YKYIHH
noreniujan y gr(200) —vacuum—gr(200) cTpykTypH U Ha B0j CE€ BHIU CaMO jeJIaH OIITap CKCTPEMYM
OKO TO3MIIMje HaelleKTpucaHe dectuie (X=Vt). Y oBOM ciy4ajy ymajgHa YecTHIla HE TMPOU3BOIU
Tajace u3a ce0e 3aTro mTO je WmeHa Op3uHa ucrona ¢aszHe Op3uHe nBa XuOpuaM3oBaHa [lupakoa
IUIa3MOHa, Kao mTo ce W Buau Ha ciunu 6.1(a), T1j. mpaBa vV=0,5v; He ceue MakcumaiHe
MHTCH3UTETE Y (DYHKIMjH I'yOUTaKa IocMaTpaHor cuctema. [lebena ucrpekuiaHa JIMHUja Ha CIIUIN
6.3 mpencrasiba nmoreHiujan kaga je AloOs usmelyy nBa cioja gonmupanor rpadena, Tj. y CUCTEMY
gr(200) — Al203 — gr(200). V oBom cuctemy mpaBa V=0,5v; mpeceua ase TO ¢oHoHCKe rpaHe
ciabor nHTeH3uTeTa (1To ce Buau Ha ciuiy 6.1(0)), Te HaenekTprucaHa 4ecTUIlAa H3a3UBa PEIATHBHO
crabe moyapu3airone Tajgace. TaHka IjpHa JHHUja mpeacTaBiba notenujan y gr(200)—AloOs—gr(0)
KOMIo3uTy. ['padeH HajOMMKyM HaeNeKTPUCAHO] YECTUIM BUIIE HUjE JOMHpaH, Tako Ja je
expanupamwe TO ¢oHoHa ciabuje, IWTO pe3yaTHpa jauuM ocuMjanMjaMa y mnoteHuujamry. To je
ounrieaHo ca ciuke 6.1(¢) Ha K0joj ce Moxe BuaeTu aa npasa V=0,5V: mpecena XOpU30HTATHY
(dboHOHCKY NTUHU]Y y GYHKIMjU TyOUTaKa KOja je MHOTO jada Hero oarosapajyha ¢oHoHcKa TuHHUja ca
ciuke  6.1(4). Tanka 1pBeHa UCOpPEeKHIaHA JIMHHja [OKadyje edekar Tamaca y
gr(200) — Al203 — vacuum crpykrypu. Cana cy ammauryae edekra tamaca Behe y mopehemy ca
OCTaJIUM CJTy4ajeBUMa jep Ce YKIambamkeM TOPHEr clioja rpad)eHa OCTaBJba MOTIYHO HEEKPAHUPAHO
eNEKTPUYHO T0Jbe Koje mobyhyje mospuracke TO ¢donone y Al2O03 ciojy. o oBor 3akibyuka ce
Moxe gohu u mocmarpajyhu MHTeH3UTeT POHOHCKE Tpane @), ca ciuke 6.1(d).

0.4 F . B ]
—— gr(200)-vacuum-gr(200) : v=05v,

03l = = = gr(200)-Al,O,-gr(200) E 1
— gr(200)-Al,0,-gr(0) 5

ozl - gr(200)-Al,O,-vacuum i

01} “ M .:

-100 -50 0 50
X -vt [nm]

Canka 6.3. ITorenumjan kox cucrema gr(200)-vacuum-gr(200) (meGesra upua aunuja), gr(200)-Al203-gr(200)
(medesra nupBena ucnpexkuaana auuuja), gr(200)-Al203-gr(0) (ranka upua gunuja) u gr(200)-Al20s-vacuum
(raHka upBeHa ucnpexkuaana Junuja). Pacrojame usmely ciojeBa rpadena je a =5 nm, 6p3uHa ynaane
HaejeKTpucaHe yectuie je V= 0,5VF u leHa yIa/beHOCT 0] ropmer cioja rpadena je b = 0,5 nm [68].

Jla Ou ce ucTpaxkuia MpoCTOPHA pacroiena eekra Tajgaca y HHAYKOBaHOM TOTEHIHjally, Ha
ciuiy 6.4 je npukasad noteHnmjan y Z=a/2 pasuu 3a cucteme gr(200) — vacuum — gr(200) u
gr(200) — Al203 —gr(200), Tj. 3a cumerpuune cucteme ca u 6e3 usonaropa AloOs uzmely ciojesa
rpadeHa. YKOJMKO ce€ HaeJIeKTpHcaHa dYecTulla Kpehe W3Haa JBa ciioja JOMHpPaHOT TpadeHa,
MOTEHIIMjall TPHUKa3aH Ha ciauim 6.4(2) ce cacToju caMo 0/ aHU30TPOITHOT YCKOT €KCTpEMyMa KOju
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je norpan oko X = Vt. Ykonuko ce cioj Al2O3 craBu usmelyy n1Ba gonupana rpadena, moTeHIMjal
npukaszan Ha ciaund 6.4(h) uma tanace usa ymnagHe dyectuiie. OHO MITO je HHTEPECAHTHO jeCTe Jia je
edekar Tajmaca JIOKAIM30BaH OJMAaxX H3a IyTame YHajJHe YeCTHIle Oe3 HMKAaKBOI MPUMETHOT
npomrperma. OBaKo ycka pacroesa Tajnaca usriesa aa ykaszyje Ha eexar Tajnaca Koju JOMUHAHTHO
notuye oJ1 GOHOHA.

0.1 0.1

y/nm
o
y/nm

-0.05 -0.05

-0.1
-120  -100 80 -0 -40 20 0 20 40 -120 -100 80 -0 -40 20 [ 20 40
x-vt/nm xvt/nm

-0.1

Cunka 6.4, Ilpocropua pacnogena edeKra Tajaca 'y NOTeHIHjady y paBHu Z = a/2 3a
(a) gr(200) —vacuum —gr(200) u (») gr(200) — Al20z — gr(200) kommno3ute. Pacrojame uzmel)y ciiojeBa rpadena je
a=5nm, 6p3una ynaaue yectuue je V= 0,5VF 1 leHa y1a/beHoCT o1 cTpyKTypa je b = 0,5 nm [68].

Jla ce 3akibydd, y HHUCKOM pPEKHMY Op3WHA OCHWJIANM]e Yy IOTCHIHMjaly TOTHYY O]
excuuTanyja noppmHckux TO ¢oHoHa, a BUXOBa ammIuTyaa 3aBucu of jaunHe TO ¢doHoHa,
OJIHOCHO OJ1 lbUXOBOT €KpaHupama ciojeM rpadena. Kapakrepuctuuna TajiacHa 1y»KuHa OCIUTIAIM]aA
MOXE Jla C€ OoJpenu IMoMohy KpUTHYHOT TajacHOT Opoja 3a Koju mpaBa w=(V TIpecena
HAjUHTCH3MBHHjY QOHOHCKY AMCIEP3NOHY penaunjy, A, =27/(.. KapakrepucTudHu tanacHu 6poj
0. je 03Ha4YeH Ha MpuUMepy cuctema ca cimke 6.1(d) kama npasa V= 0,5V npecenia pOHOHCKY rpaHy
w, 3a ¢, =0,34 nm™. Ha ocHoBy npeTxo/He jeqHauuHe ce A00uja na je A, =18,5nm. C mpyre
CTpaHe, TalacHa Iy>kKMHa oJpel)eHa AMPEKTHUM MEepeHeM pacTojarba MUHIMYMa TaHKe UCTIPEeKH1aHe
[pBeHe JMHUje Ha cmuim 6.3 m3Hocu A, =18,9 nm. ¥V oBom pexxumy Op3nHa MOTEHIUjall y PaBHU
Z=a/2 je ckopo MOTIYHO He3aBUCaH O]l TIONIapU3alIkje Koja je JOKaIN30BaHa Ha CYPOTHO] CTPaHK
cTpykType y paBHu Z=—3a/2. CTora, kaja ce HaeJeKTpHcaHa decTuua kpehe Gp3uHOM V< Vg
CTPYKTypa MOXKE Jla ce IocMaTpa Kao IMOBPIIMHA IMOJyOECKOHAYHOI AMENEKTPHKa, KOjU j€ WU
cino0o/aH WK MpekpuBeH ciojeM rpadena. OBo Hehe OuTH ciiydaj kana je V>Vg, mTo he outu
MOKA3aHO Y HAPEIHUM OfIeJbIIIMA.

6.1.2. Pesxcum cpeomwux op3una

Ha cnmuum 6.5 je mpukasan edekaT Tajnaca y MOTEHLHMjalTy KOJ KOMIIO3UTa y KOjuUMa je
pa3masbuHa u3Mel)y nBa cioja rpadeHa a=5nm, a HaenexkTpucaHa decTulla ce Kpehe Ha
ynasenoctd o b =0,5 nm oz ropmer cioja rpadena 6p3unom V =2Ve. [IpBo cy mocMarpaHe ucTe
KOH(UTrypalmje KOMIO3UTHUX CUCTEMa Kao y PEKUMY HUCKUX Op3uHa. Y cilyuyajy JiBa JONMUpaHa
rpadeHna ca BakyymoMm u3mely mux (nedena npHa auHUja Ha cuim 6.5(a)) y noTeHnujany ce BUIu
edekaT Tayaca KOju IpaTH HaeJIeKTPUCaHy YeCTUIly. Te ocIuianuje mpeIcTaBibajy mojapru3ainoHe
Tajace KOju HacTajy eKcLuTalMjaMa 1Ba XuOpuu3oBana JJupakosa ria3mMoHa, ITo ¢e MOKE BUJIETH
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Ha ciuim 6.1(a) rae mpasa V=2V, mpecela Iucrep3noHe KpuBe TUxX miasmona. Kana ce cioj Al2O3
Hasazu u3mel)y nBa nonupana rpadena (nedena HpBeHa HCIIPEKHIaHa JIMHHU]A), TIPBE JIBE OCLUIALIN]Ee
y TOTeHIjany cy Osaro mpurymere. OBo mpurymieme je nocieauna xuopuansanuje JupakoBux
m1a3MoHa ca noppmuHcKkuM TO ¢oHOHUMA 300T KOje Joma rpaHa J(upakoBor IuiasMoHa @; MMa
KOHa4YHy BpenHoCT ppekBeHnuje 3a  — 0. Takohe, ynopehuBamem ciuka 6.1(a) u 6.1(H) Buam ce
Ja mpaBa @ = (QV Ipecena JokbYy rpaHy Xxuopuau3saiuje JupakoBux ria3MoHa Ha Mamb0j BPEIHOCTH
(, Ha K0jOj je MHTEH3UTET OBOT Moja Mamu. Kasia ropmu cioj rpadeHa BUIlIe HUje JONMpaH (TaHKa
[[pHA JTUHM]ja), HEMa OCIIIIIAIMja Koje O oTHIaje o1 Xubpuau3amyje aa jaka JlupakoBa mia3MoHa,
TaKo Jla OCTaje BeoMa Cliad Tajac ca MONPHIMYHO BEITHMKOM TAJIACHOM JIY>)KHHOM. Y OBOM CIIy4ajy
HeMa TUIa3MOHCKe rpane @; (ca ciuke 6.1(h)), a mpeoctanu J[MpakoB MIa3MOH M3 JOHET Cjoja
rpadena (IIa3MOHCKA IpaHa @y Ha ciuiu 6.1(c)) je mpurymen Mel)y30HCKEM 77 <> 77 penasuMa u3
ropmer cioja Hegonupanor rpadena. Kao pesynrar, npaBa V=2Vg mpecena Beoma ciad U MIHAPOK
JlpakoB TUTa3MOH, Tako Ja Op3e ocHmialyje HecTajy u3 edekra Tanaca y nmoreHnujary. JomarHo,
Hemonupanu rpader expanupa nospimHcke TO ¢GoHoHE Tako aa moOujeHu edekar Tajgaca mMa
BEJIMKY TaJlacHy IyKuHY. Kajia ce moTIyHO YKJIOHU TOPH-H CJI0j Tpad)eHa U3 cucTeMa, OCIHIIAIMje Y
MOTEHIINjaTy TIOCTajy jade Kao MITO Ce W BUAM HA TAHKO] I[PBEHO] MCIPEKUIAHO] JIMHUJU HA CIIUIN
6.5(a). Y oBoj koHpurypauuju npasa V=2Vp mpecela jak HEEKPaHUPaH IOBPIIUHCKU (POHOHCKH
MOJ @,, aju U rpany [IMpakoBOr IUIa3MOHa @, IITO ce Buau ca ciuke 6.1(d ). [naBHu nonpuHOC
edexTy Tajaca MOTHYE OJf HajUHTCH3MBHHUJUX CTPYKTYpa MPUCYTHUX y (YHKIHjU TyOUTaKa Koje
npecena mpasa V=2V, MITO je y OBOM Clly4ajy IpaHa @, moBpmmHcKor TO (hOHOHCKOT MOja.
Haume, Tanacua xyxuna 3a ¢, =0,087 nm™ jecre A, =27/q, =72 nm u Beoma 106po ce craxe ca
TaJaCHOM JYXXHHOM A, ~75NM xoja ce mobOuja AUPEKTHO ca cimke 6.5(a), mrTo 3Haun 1a
JOMHUHAHTaH JIONPHUHOC e(PEeKTy Tanaca y MOTCHIMjally MOTHYe 011 (POHOHA.

T T T T T T
= gr(200)-vacuum-gr(200) ; V=2V = gr(200)- Al,O,-gr(200) V=2V,
041 = = = gr(200)-Al,0,-gr(200) 1 04F - gr(0)-ALD,-gr(200) } 1
— gr(200)-Al,0,-gr(0) :

DA

—— vacuum-Al,0,-gr(200)

03F ---- gr(200)-Al,0,-vacuum i k 0.3 ---- vacuum-AlQ,-vacuum b
Y 3

502 1 S202¢ 1
& Ac &

. @) e (b)
-0.1 L L 1 -0.1 1 1 !
-100 -50 0 50 -100 -50 0 50
X-vt [nm] X-vt [nm]

Cauka 6.5. Edekar Tanaca y noreHuujaiy y cucremuma (a) gr(200) —vacuum —gr(200) (ne6esia upHa Junuja),
gr(200) — Al203—gr(200) (re6esta upBena ucnpexuaana gunauja), gr(200) — Al2Os — gr(0) (Tanka upHa JuHHuja),
gr(200) — Al,Os —vacuum (Tanka upBeHa ucnpexkuaana guuuja) u (b) gr(200) — Al.Os—gr(200) (nedena upua
aunuja), gr(0) — Al203 — gr(200) (ne6esta upBeHa ucnpekuaaHa JuHuja), vacuum — Al203 — gr(200) (Tanka npHa
JuHHja), vacuum — Al203 —vacuum (TaHka npBeHa HCHpPeKUIaHa JuHuja). Pacrojame usmehy ciojeBa rpadena
i nedsbuna Al2Os ciroja je a =5 nm, 6p3uHa ynagHe yecTHIe je V = 2VF, a lbeHa yaasbeHoct je b = 0,5 nm [68].

Ca cnuke 6.1 ce Buau 1a kana je Op3uHa ymajaHe dyectuie V=2Ve mpaBa @ = (V mpecera cBe
mucnep3uone kpuBe 3a (<0,2nm™. C o63upom ma je mebmuna AlOs cmoja a=5nm u na
WHTEpaKIIja u3Mel)y MOJI0Ba KOJH Cy JIOKATM30BaHH HA CYITPOTHUM CTpaHaMa CTPYKTYPE 3aBUCH Kao
e >e?, mTo je 10BOJBHO Ma oMoryhu jaky XuGpuau3anyjy JMpakoBUX MIa3MOHA, TOTEHIIHjal y
paBHM Z =a/2 3aBucH 0 KOH(DUIypaluje HoBpiIMHE y paBHu Z=—-a/2. Jla 64 ce UCTPaXHo OBaj
acriekT mpobiieMa pa3marpane cy u cienehe KoH(UTrypalnuje cucTemMa nmpukaszane Ha ciuiu 6.5(0):
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gr(200) — Al20O3 — gr(200) (mebena upua nuauja), gr(0) — AloO3 — gr(200) (mebena 1pBeHa
ucnpekuaana aungja), vacuum — Al,Oz — gr(200) (tanka 1pHa nuauja), vacuum — Al,Oz — vacuum
(Tanka npBeHa WcnpekuaaHa jauHUja). [lopehemem nedenux IPBEHUX HCHPEKUIAHUX JMHHUja ca
ciuka 6.5(2) um 6.5(b) Moxke ce BUACTH Ja ce€ 3aMCHOM O Clioja JONMUpaHor rpadeHa
HeJlonupaHuM edekar Tanaca y NMOTCHLHUjally He Mema JIpacTuyHo. OBOM 3aMEHOM OCTaje caMo
IUIA3MOHCKH MOJI KOjH JINYM Ha TpaHy s, ca ciauke 6.1(h) u koju gonpuHocH eeKkTy Taiaca, IiTo
ce oriesia y 61aroj mpomMeH# ¢ase ocuuianyja MoTeHIrjana y OHOCY Ha cliy4aj Kaja e(beKaT Tanaca
notuue ox xuOpuamsaumje nsa Jupakopa mmasmoHa. Taxohe, Mely30HCKM 7 <> 7 TIpenasu y
HEJIONMUpPaHOM TpadeHy NpPOIIUPYjy @, TUTA3MOHCKH Mo 300r JlaHmayoBOr MpHryniema Tako Ja
edekat Taaca nocraje ciabuju y perHoHy 1ajieko u3a ynajue dectuie. Kana ce us papuu Z =—a/2
YKIIOHH Henonupanu rpadeH Mely30HCKM 7 <> 7 TIpenasd HecTajy, Te Hema Bumie Jlamaayosor
npurymema J[upakoBor MmiasMoHa Koju OTHYE M3 JONUpaHor rpadeHa y pauu Z=2a/2, Tako 1a
edekaT Tajaca 1MocTaje jaud, IITO Ce BUAM HAa TAaHKO] HPHOj JuHHju Ha ciuiyd 6.5(h). Konauwo,
VKIamameM 00a cioja TpadeHa ca TOCMAaTpaHe CTPYKType OCTaje MOTIIYHO HECKPaHHPAHO
€JIEKTPUYHO TOJbE yMaaHe yecTulle koje modyhyje nospimncke TO doHoHE (CTUYHO rpaHu @, ca
ciuke 6.1(d)). Crora cy ocruianyje y MOTCHIMjalTy jaKo M3PaKEHE, IITO je MPUKa3aHO TaHKOM
I[PBEHOM HCIIPEKUIaHOM JIMHUjoM Ha ciuim 6.5(0). Cruan edekar ce gemiaBa Kajaa ce YKJIOHH CaMo
ropmH ¢J10j TpadeHa Koju je HajOMKu HaeTeKTPUCAHO) YECTHIIH, Kao IITO je Beh mpuka3zaHo TAaHKOM
[PBEHOM HMCIPEKUIaHOM JIMHUjOM Ha ciuim 6.5(a).

Ha caunm 6.6(a) je mpukaszana npocTopHa paciojiena epekra tajnaca y IoTeHIMjaly y PaBHA
z=a/2 y gr(200) — vacuum — gr(200) kommno3uty rie je pasnabuna usmely ciojesa rpadena
=5nm, Gp3una ynagHe vectuie je V=2V U HeHa YIaJbeHOCT OJ TOPIEr clioja rpadeHa je
b =0,5 nm. TanacHa ay)xuHa mojapu3allMOHUX Tajgaca je A, =32 NM, IITO ce ClaxKe ca TaTaCHOM
nyxuaoM o1 A, =30 M nobujenoM jennaunnom A, =27/q, 3a Tanacuum 6poj ¢, =0,21nm™
Bpennoct (. je noOujeHa nmpecekoM mpaBe V=2V M IUIa3MOHCKE TpaHe @, ca ciuke 6.1(a) mro
nokasyje za edekar tanaca y oBoj KOHQUIYpalMjHu MMOTHYE O] NMapHe rpaHe ¥, XUOPHUAN30BAHOT
JlnpakoBor mia3moHa. Maio oJicTyname MpoCTHpama Tajaca o1 HISalHoT ,,V”’ 00I1Ka YuHH ,,pyna’
y obmacti oko X =—70 nm. OBa ,,pyna” je BepOBaTHO MOCJEINIIA MAJIOT JTONPUHOCA HEMIApHE (_
MJa3MOHCKE TpaHe Koja Y3pOKyje JIOKalIHy JeCTPYKTUBHY HHTephEepeHIjy ca TJIaBHUM
ocIMiIanyjama Koje IOTH4y O MapHOT @, MOJa.

0.1 0.1

0.05

¥ [nm]
=)
y [nm]

-0.05

-0.1
-120  -100 -80 60 40 -20 o 20 40 -120  -100 -80 60 -40 -20 0 20 40
x-vt [nm] x-vt [nm]

-0.1

Cinka 6.6. IIpocTopna pacnogena epekra Tajaca y NoTeHUHjady y paBHu Z = a/2 3a
(a) gr(200) —vacuum —gr(200) u (b) gr(200) — Al.Os — gr(200) komno3ure. Pacrojame uzmely cinojeBa rpadena je
a=>5nm, 6p3uHa ynajaHe YyecTuue je V= 2VF U ieHa yIa/beHoCT o cTpyKTypa je b = 0,5 nm [68].
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Ha cnmunm 6.6(0) je mpukasana mpoctopHa pacmojenia edekra tajgaca y MOTCHIUjaTy KO
gr(200) — Al,0s —gr(200) xkomnosura. Ca ciauke 6.1(5) je ounrsenno aa npasa V=2V He mpecena
HUjeIHY U3pakeHy (POHOHCKY TpaHy, Tako Jia GOHOHH HUCY OJrOBOPHHM 3a OJUTHKE TalacHOT eekra
y HoTeHIujany ca ciauke 6.6(H). Y oBom ciy4ajy rpaHe xuOpuan3oBaHux JHpakoBUX IUIa3MOHA @y
71ajy TJIaBHH JIOIPUHOC OBUM ojyinkaMa. Jluenekrpuutu cioj Al,O3 cMambyje aMIuIUTy 1y OCIHIalmja
y 00JIaCTH 0JIMax M3a HaeJIeKTPUCAHE YECTHUIIE jep eKpaHUpa HHTCH3UTET XuOpuau3anuje JupakoBux
IUIa3MOHa MeHajyhu MOIOBE @, TipuKasaHe Ha ciunu 6.1(a) y rpane w; ca ciuke 6.1(5). omatHo,
npucycTBo TO (hOHOHCKHX MOJOBA CaBHja ; IUIA3MOHCKY I'paHy Ka KOHaYyHO] ()PEKBEHIIM]U Kajia
g — 0, Tako na mpaBa @ =V mpecena KpUuBy w; Ha Mam0j BPEAHOCTH (|, HETO IITO je TO OWIIO Yy
Clly4ajy EBEHOT MpeceKa ca IJIa3MOHCKOM IpaHoM .. [lociequyuHo, TONPUHOCH @; TpaHe KBape
ujeaiaH ,,V” 00K y mpocTopy oko X =-50 NM Ha apyrauuju Ha4MH Of ,,pyre” ca ciuke 6.6(a)
KOjy y3pOKyje @_ tuia3MoHCKa rpana. Takole, Moxke ce mpuMeTHTH ca ciuke 6.6 1a ce yrao 6
TanacHor ponTta obnuka ,,V”’ moBehapa kazia ce TUEICKTPUK Hanazu u3Mel)y ciojeBa rpadeHa.

6.1.3. Peixcum eucokux op3una

Kako ce 6p3uHna ynagHe yectuile nase nosehasa nznag depmujeBe Op3uHe, TagacHu 0poj J,
3a KOju MpaBa @=(QV mpecena HHTeH3UTETe JIMpaKoBHX IUTa3MOHA Ha (YHKIUjU T'yOMTaKa ce
CMamYyje, OJJHOCHO KapaKTepUCTUYHA TalacHa JY)KMHA OCIMJIaNMja A, y MOTEHIMjaly ce noBehasa.
Ha ciaunm 6.7 je mpukasan edekar Tanmaca y moreHuujainy koa gr(200) — vacuum — gr(200) (upHa
munmja) u gr(200)— AlO3—gr(200) (1pBeHa ucnpekuiaHa JIMHUja) KOMIIO3UTA KaJl je Op3uHa ynaHe
yectuie V=4Ve. Ca ciauke 6.1(a2) ce Buau na nmpaBa V = 4Ve He mpecela rpany @_, Tako Ja jeJAnHH
JonpuHOC e(heKTy Tanaca moTu4e OJ1 IUIa3MOHCKOT @, Moja. Kao pesynrar qo0uja ce jeJHOCTaBaH
Tajac 4uja ce TajlacHa JTyXHHa Jo0ujeHa ca cimke 6.7 og A, =66 Nm mo0po ciaxke ca Ty:)KUHOM O]
A.=2r/q. =69 nm 3a ¢, =0,09 nm™ 3a koje mpaBa V =4V, npecena @, TpaHy, alu KOjUu UMa yCKH
MUHHMYM OJIMax M3a HaellekTpucaHe uectuie. Kaga ce cioj m3omaropa ybanu usmely ciojeBa
rpadena mpaBa V=4Vg mpecena U w; U w,; rpany (ca cauke 6.1(0)), anu He 107331 O BEITUKUX
MPOMEHA y OJTMKama MoTeHnujana. HanMe, ycku MUHUMYM HecTaje M TajacHa JY)KHHa ce Oyaro
noseha Ha A, =72 nm.

= gr(200)-vacuum-gr(200) v=4v,
0.4F = - - gr(200)-Al,0,-gr(200) -

-100 -50 0 50
X-vt [nm]

Cinka 6.7. Edpexar Tanaca y noreHuujany y cucremuma gr(200) —vacuum —gr(200) (ne6esia npHa JuHuja) 1
gr(200) — Al203—gr(200) (ne6esia npBeHa uecnpekuaana JuHuja). Pacrojame usmehy ciojeBa rpadena wian
aedbuHa Al2O3 ciioja je a =5 nm, 6p3uHa ynaaHe yectuue je V = 4vr, a eHa yrasbenoct je b = 0,5 nm [68].

Ha ciumm 6.8(2) je mpukazana mpoctopHa pacrmojena edekra Tamaca y MOTEHIHjalTy 3a
gr(200) — vacuum — gr(200) cucrem. Y permony |y|<20 nm youasa ce mpasuian ,,V 0GIHK.
Mehytum, y peruony |y| > 20 nm npumehyje ce HeoOMUaH ceKyHAApHH ,,V” 00IHK ca BehuM yriom
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@ y omHOCYy Ha pUMapHH ,,V” 061uK. OBaj IMUPOKH CEKYHIAPHU OOJIHMK MOTrao O Ce MPUITHCATH
HEPE30HAHTHOM JIONIPUHOCY @_ Tula3MoHcke rpane. Ha cioumu 6.8(0) je mpukaszaHa mpocTtopHa
pacriozienia mocMarpaHor kommosura kaga ce cinoj AloOs nanasu usmely ciojeBa rpadena. Mana
paznuka ce Buau y peruony —40 nm < x—vt <0 e je mupa pacrnojena ceKyHaapHor ,,V” o0nuka.

0.1 0.1

0.05 0.05

y [nm]

-0.05 -0.05

-0.1 -0.1
-120  -100 -80 -60 -40 -20 0 20 40

x-vt [nm]

Cuanka 6.8. TIpocropha pacnogena edekra Tajiaca y NOTeHIUjaly y paBHu Z = a/2 y cucreMuma
(a) gr(200) —vacuum —gr(200) u (k) gr(200) — Al.Os — gr(200). Pactojame uzmely ciojeBa rpadena uiiu 1ed/buHa
Al203 c10ja je a =5 nm, 6p3una ynaaHe yectuue je V = 4Vr, a ieHa yaasbenoct je b = 0,5 nm [68].

Tomenyujan dobujen ab initio u eHD mooderuma

Kao mto je mperxomHo mokaszaHo, JOBOJBHO je kopuctutn MDF meron kama moMuHaHTHE
oJuliKe edeKTa Tanaca y NoTeHIMjaly OTUYy O] XUOPUAN30BaHUX MOJI0Ba J{MpaKoBOr IJ1a3MOHA U
TO ¢oHOHa y PpeKBEHIINjCKOM OICETY OJ] Tepaxeplia /10 cpeame nHdpaipeene odiaactu. Mehytum,
3a Behe Op3uHe yragHe YecTHlle IpaBa @ =V Ipecelia U BUCOKOCHEPTeTCKU 77 MJIa3MOH Y rpadeny
KOju O MOrao jia yBezie HoBa obenerxja e ekTy Tajaca y moteHuujainy. Jla 6u ce younsna ta obenexja
HOTpe6HO je kopuctutu ab initio Mmerox wim, anrepHatiuBHO, eHD MoeN KOj1 KBaTUTATHBHO OMUCY]e
T <> 7 mpemaze Onm3y M Tawyaka BpuiyeHoBe 30He, Ha eHepruju oko @~4eV. 3a aHammy
JONPHUHOCA HOBUX MOJIOBa e(eKTy Tajaca IoCMarpa ce MoylyOeCKOHAYHHM JAMETIEKTPUK ca jJeIHUM
ciojeM rpadena Ha Bpxy. TakaB cucTeM MOXe Ja IOJAPKU HAjBUIIE TPHU IUIA3MOH-(OHOH
XHOPHUIM30BaHa MOJIa U BUCOKOCHEPTETCKH 77 TJIA3MOH.

7

o

0 1 2 3 4 5 6 7
Wave vector Q [nm"] Wave vector Q [nm"]

Cinka 6.9. @®yHkumja ryéutaka y npommpeHnoj (4, ) paBHu, 1o6ujena ab initio meromom, 3a kommno3ure:
(a) Al203(a — ) —gr(200) u (b) Al203(a — ) —gr(0). BpeanocTu (z 1 @ NPEACTABIbAjY TAJACHH BEKTOP U
(pexBeHIHNjy, peCIEKTHUBHO, 32 Koje mpaBa V = 4 VF mpecena eHTap 7 nia3mona [68].
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Ha cnunum 6.9 je npukasana gyHkija ryouraka qooujena ab initio metogom y npomupeHom
(9, w) mpocropy 3a nBe koHpurypanuje: (a) Al20z(a — o) —gr(200) u (b) Al203(a — ) —gr(0).
dyHKIMja TyOMTaKa ca JonmupaHuM rpad)eHOM HMMa JiBa TJIaBHA IIa3MOHCKa o0elexja: y3ak u
MHTCH3UBAH HUCKOCHEPreTcku J[MpakoB Iia3MoH, KOjU 3ay3uMa jako Maiu 1eo ((,®) paBHH, U
BEOMa IIMPOK M CHaXaH 7 Iula3MOH. DyHKIMjOM TyOUTaKa ca HeAONUpPaHUM TpadeHoM TOMHHUPA
7 mna3MmoH. Ha o6a nujarpama ¢yHkiuje ryouraka ce youaBajy Huckoeneprercke TO (oHoHCke
rpaHe.

Ha ciumum 6.10 je npukasan edekat tanaca y noreniujany kox (a) AloOs(a — ) —gr(200) u
(b) Al203(a — ) —gr(0) kommosura gqooujen ab initio metogoMm (1pHe arHKjE HA 00a maHena) u eHD
MOJIeTIOM (JbyOMYacTa UCTIPEKHIaHa JIMHUja Ha JICCHOM MaHey). Y ciiy4ajy ca JomUpaHuM rpag)eHoM
BUJIC CC CIOpe ocLuiIandje tanacHe ayxuHe A, =92,6 nm (ua caunm 6.10(2)) xoje oarorapajy
excruranujama Jupakosor mrasmona. OcuM THX CIOPUX OCIWIIAIMja youaBajy ce U Beoma Op3e
OCHMJIAIM]e Y PETHOHY OJMaxX W3a HaelleKTpucaHe dectuie. Mcre ocnunanmje ce yodaBajy U Ha
cmui 6.10(h), kama je momupaH rpadeH 3aMEmbCH HEIONMMPAHHMM, a Ipare X BeoMma CIope
ocuuanyje Tanacue nyxkune A, ~180 nm, koje oaromapajy ekcuurtanujama TO ¢poHOHA Ha MaIUM
TayacHUM OpojeBuma. Jla Ou ce 00jacHHMIIO MOPEKIIO OBUX Op3ux ocumianuja Ha ciuiu 6.10(0) je
npukaszaH yBehaHn neo moreHmujana y omcery og —10 nm< X—vt <2 nm. Ilopehemem BpemHoCcTH
A, =27x/q, =3,1nm 3a tanacuu 6poj ¢, =2 NM™", 3a koju npase V=4V. ca ciuke 6.9 cexy 7
IUIa3MOH, Ca TaJacCHOM JYKHHOM A, ~3 NM 1o0ujeHoM MepemeM u3Mmel)y ekcTpeMyMma Ha CIUIH
6.10(h), 3akspydyje ce aa Op3e ocuuiIandje MpeacTaBibajy o0elexje MoTeHIMjala Koje OTHYEe O]
eKCIMTalyja 77 Mjaa3MoHa. FIHTepecaHTHO je HalloMeHYTH Jia je nomohy jennocraBHor eHD monena
33 ONTHYKY HPOBOJHOCT TpadeHa, y KojeM cy mpenasu usMehy 7 u 7 30Ha oOyxBaheHH ca Beoma
MaJio rapaMerapa, Moryhe moOutu Bpio m10o0po ciarame ca ab initio pesyiararuma, HapOYUTO y
peruoHy OJIM3y ynajHe HaeJIeKTpUCaHE YECTHIIE.

— abinitio  Al,0,(a—>%)-gr(200) v=4v, — abinitio  AlO,(a—>x)-gr(0) v=4v,
0.4 - 04r .... eHD i
0.
031 1 03f i
S . 0.2
g g
s02r E S 02} 01 i
S )
Ac/2 0.0
0.1F E 01k
0.0 / I _
(@) (b)
-0.1 1 L 1 0.1 1 1 .
-100 -50 0 50 -100 -50 0 50
X -vt [nm] X -vt [nm]

Canka 6.10. Epexar Tanaca y norenuujany kox (2) Al2Os(a — ) —gr(200) u (b) Al203(a — ) —gr(0)
Kommo3ura gooujen kopumhemem ab initio meroxe (upue muuuje) u eHD moaena (JbyOn4acTa HCHpeKUIAHA
JuHuja). Bp3una HaedekTpucaHe YyecTuile je V=4 Vr, a ieHa ynasbenoct je b = 0,5 nm [68].

Ha coumu 6.11 je mpuka3zaHa MmpocTOpHA pacrmojerna edekra Tajaca y HMOTEHIHUjaly KOJI
Al;03(a — ) — gr(0) xommo3uTa nobujeHa ab initio metogom 3a Op3uHY yrHajHe HACICKTPUCAHE
gecturle o V = 4V.. Yrupkoc qudy3Hoj mo3aanHu, Koja BEpOBATHO MOTHYE O IIUPUHE 77 TUTa3MOHA
W/WIH TIPOIIMPEHOT KOHTHHYYMa €IEeKTPOH-IIYIJbMHA EKCIMTalnja 332 @ > Ve ca ciuke 6.9(h),
MOJeE c€ IPUMETHTHU J100po aeduHucaH ,,V”’ 00JIMK U3a yrajaHe YeCTHIle, TajlacHe ayxuHe A, [68].
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-40 -30 -20 -10 0 10
X [nm]

Cauka 6.11. IlpocropHa pacnoaena epexra Tanacay pasuu Z = a/2 3a Al203(a — o) — gr(0) kommo3uT xo6ujena
ab initio meTogom. Bp3nHa HaesleKTpUcaHe YecTHLE je V=4 VF, a leHa yaasbeHoct je b = 0,5 nm [68].

6.1.4. 3asucnocm nomenyujana 00 npomene napamemapa cucmema

VY mpeTxoaHUM MOI0/IeIbIIMMA j€ MTOKAa3aHo Jia je 3a Op3uHe yIaJHe HACIEKTPHCAHE YECTHIIC
on Vv=0,5vc u v=2vp noBosbHO Kopuctutu camo MDF meron, te je Tako u ypaheHo y oBom
nononesbKy. IIpBo Cy aHanmm3upaHe BapHjalHje CIOJbAIBET TapamMerpa, OJHOCHO YIaJbeHOCTH
HaeJIeKTPUCaHe YecTUIle oJ TrpadeHa, a 3aTUM MPOMEHE YHYTpPAUIbHX IapaMerapa, Tj. JAeOJpHHE
Al;O3 cnoja, koedurjenTa mnpurymiema miasMona u depmujeBe eHepruje y rpadeny. Kao
penpe3eHTaTUBHU puMepak cuctema rpaden — Al2O3 — rpaden uzabpan je KOMIIO3UT ca cliiegaehum
yHyTpalmmuM mapamerpuma: aeossuaa AlOz cioja je a=5nm, koeduimjeHT NpUTyIICHA
wia3MoHa y rpadeny je uctu 3a oba cmoja, y=10meV, u crojeBu rpadeHa HMajy HUCTY
KOHIIEHTPAIIN]y HOCUOIIA HAaCJICKTPHUCamka, 0THOCHO ucty @epmujeBy eneprujy E- =200 meV, nok
je CroJpalliby mapaMeTap, yaaJbeHOCT YecTHile o1 cucrema, b =0,5 nm.

Ha cnunu 6.12 ce ynopelyyje edekar tanaca y noTeHIMjany 3a y1aJbeHOCTH YIaJHe YeCTHIIe
on cucrema b=0,5nm u b=2 nm, 3a nBe wene op3une (2) V=0,5V u (b) V=2V-. AMiuuryaa
OCIMJIalja ¥ BHCHHA €KCTpeMyMa OKo mo3uimje dectuie (X =Vt) ce cMamyjy ca noBehaBameM
y/IaJbEHOCTH YECTHIIE OJ] TOPIbET cloja rpadena. Ha ocHoBy axtopa € ® u3 jennaunne (5.2.9) moxe
ce 3aKJbyuuTH 1a noBehaBame BpeqHocTH b y3pokyje cmameme ammunuryae epekra tanaca. OBaj
edekar ce OoJbe yoyaBa y ciy4ajy kama je Op3uHa ymamHe dectune V=0,5V; Hero y ciydajy
V =2V, 3aro mro npuiankoMm Behe Op3uHe uecTuie eexaT Tanaca moTude oJ eKCIMUTAINja MabUX
TajacHUX OpojeBa (, Te je mocneauuHo epekar Mame OCETJbUB Ha IPOMEHY yaasbeHocTu b.
I'eHepaiHO, €KCTPEeMyM je BHIIM W OCIWIANAjE CY jade y ciaydajy V=2Vg, KajJa JOMUHAHTaH
JONpPUHOC edeKTa Tajaca MOTUYe O] XUOpHIM30BaHMX JIMpakoBUX MJIa3MOHA, HEro y Clyyajy
v=0,5vy xama TO ¢oHOHNM pajy TJIaBHH JONpHUHOC edeKTy Tamaca y MOTCHIHjaly.
KapakTepuctndne TajnacHe Ty)XKHMHE OCITMIIAI]a HE 3aBUCE O] YIaJbeHOCTH YECTHIIC O] CUCTEMa, a
BUXOBe OpojHe BpeaHocTH oxapeheHe aupekTHo ca ciuke 6.12 cy A,~24nm 3a v=0,5v #u
A, =32 nNm 3a v=2V.
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05F —— b=05nm v=05v, 05F —— b=05nm v=av,
- b=2nm a=5nm ==+- b=2nm a=5nm
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Canka 6.12. Eexar Tanaca y norenuujauy ko gr(200) — Al2O3 —gr(200) cucrema kajaa ce ynaaHa yecTuua
kpelie op3unom (2) V=0,5VFu (b) v=2Vr. Ibena yramenocr o1 cucrema je b = 0,5 nm (upHa auauja) m b =2 nm
(upBeHa ucnpekuaana sunuja). ledpuna Al2Os ciioja je a =5 Nm, a koepuUUjeHT NPUTyIIEHA MJIA3MOHA Y
rpageny je y = 10 meV [69].

VY cnenehuM npumepuMa criosbaliiby napamerap je ¢pukcupan Ha b=0,5nm, a memajy ce
YHYTpPAIIbU TapaMETPH.

Ha cnumm 6.13 je mpukasan edekaT Tanaca y MOTEHIMjaly KaJa ce HaeJIeKTpHCcaHa YecTUla
kpehe Op3unama (2) Vv=0,5vp u (b) V=2Vg, 3a KOMIO3UTHE CUCTEME Ca TPH PaA3IUIUTE 1eOJbUHE
Al203 cnoja: a=5nm, a=50 nm u a— . KoedunumjeHt npuryiema miasMoHa y rpapeny je
y =10 meV u ®epmujeBa enepruja je Ex =200 meV. V ciny4ajy v =0,5v¢ (ciuka 6.13(a)) edexar
tayaca je uctu 3a cse aeospune Al2O3 coja. OBaj pesyarar je u oyekuBad jep npase V=0,5v; ca
ciuka 6.2(a— ¢) He mpecerajy IIa3MOHCKE rpaHe U eekaT Tajaca y MOTEHIHjaly TOTHYE O]l JBE
¢doHoHcke rpaHe. OBe (OHOHCKE IpaHEe MMajy MCTH MHTEH3UTET y CBA TPH Cllydaja Tako Ja Cy
aMIUTUTYJIe ocImianuja y edekTy Tanaca jeqHake. Takohe, y cBa TpH cllydaja MpaBe Mpecenajy
HajuHTeH3uBHU]y DK ¢(oHOHCKY rpaHy 3a HMCTM KpPUTHYaH TajacHM Opoj INTO 3HA4YM Ja Cy
KapaKTepUCTUYHE TaJlaCHE Y)KMHE OCImianuja jemHake, A, ~24 nm. Y ciaydajy V=2V (ciauka
6.13(h)) edekar Tamaca je uctu 3a a=50NmM u a—>oo. Ca ciuka 6.2(h) u 6.2(¢) Moxe ce BUACTH
71a cy MHTEH3UTeTH (PyHKIHMje TyOuTaka y oda ciiydaja UCTH y perHOHMMa y KOjuMa mpaBa V = 2V
npecela Miaa3MOHCKe TpaHe, Tako Ja Cy aMIUIMTYJe OBHUX Ocluianuja jeaHake. Kapakrepuctuune
TayacHe AyXXHHE Cy Takol)e jeqHaKe 3aTo MITO MpaBa V = 2Vg Tpecela IIa3MOHCKY IpaHy 3a MCTH
Tanacuu 6poj d, 0,17 nm™ najyhu Tanacuy nyxuny on A, = 27/q, ~37 nm. 3a ne6muny Al203
crmoja ox a=5nNm mpaBa V=2V mpecena ropmy IUIA3MOHCKY TpaHy, KoOja Jaje JTOMHHAHTaH
nonpuHoc e(eKTy Tasiaca, Ha HemTo Behoj BPeAHOCTH KPUTHYHOT TayiacHOT Opoja. Onrosapajyha
KapaKTepUCTHYHA TalacHa JyXKHHA OCLWIalWja, JIo0ujeHa mepemeMm ca ciuke 6.13(h), jecte
A¢=32 NM ¥ OHA je HEeITO Mama Hero y ciydajeBuMma kaaa je a=50nm wu a —oo. JlogarHo,
aMILTUTY/Ie OCIMJIAIMja Ce PA3JIMKY]y 3aTO IITO y ClIydajy Kajaa je a=>5 nm, mebspunaa Al2Os coja
je TOBOJBHO MaJia Jia ce JIBe IUIa3MOHCKE rpaHe XHOpUAN3Yjy, 0K y ciiydajeBuMa kazaa je a =50 nm
U a —> oo JlupakoBH IUIA3MOHHU Y ClIOjeBUMa rpadeHa Mory camo ciaalo Ja MHTeparyjy, Tako Ja cy
JIBE TIJIAa3MOHCKE TpaHe CIOjeHe y JeTHY.
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Camnka 6.13. Edexar Tanaca y norenumjauy ko gr(200) — Al2O3 — gr(200) cucrema ko kor je a =5 nm (upua
Junuja), gr(200) — Al203 —gr(200) koa kor je a = 50 nm (upBena ucnpexkuaana junuja) u Al20s — gr(200) kox kor
a — oo (I1aBa TAYKacTa JUHHUja), KajJa ce ynagHa yectuua kpehe 6p3unom (2) v=0,5vr u () V=2 Vr. Ibena
yaa/beHoct o cucrema je b = 0,5 nm, a koepuuujent npuryuiema njiasmona y rpageny je y = 10 meV [69].

Ha ciumm 6.14 je mpukasan edekat Tanaca y MOTEHIMjaly Kajga ce HaeJlleKTPHCaHa YeCTUIa
kpehe 6psunama (2) V=0,5V; u (b) V=2V, 3a KOMIIO3UTHE CUCTEME Ca JIBE PA3THMUNTE BPEIHOCTH
KoeQUIMjeHTa MpUrylemha I1asMoHa y ciojeBuma rpadena: y=10meV u y» =100 meV.
depmujeBa enepruja y oda cioja je Er =200 meV, a nedspuna Al2O3 cioja je a=5 nm. Kana je
Op3una ymaane dectuiie ucrnonq depmujese Op3une (ciamka 6.14(a)) edexar Tamaca motude on
dononckux momosa u3 Al2O3 cioja, Tako 1a He 3aBHCH 0/ KOS(UIMjeHTa MPUTYIIICHA IIa3MOHA Y
rpadeny. Y oBom ciyuajy mpaBa V=0,5vy ca ciuka 6.2(a) u 6.2(d) npeceria MHTEH3UBHHU]Y
(OHOHCKY I'paHy Ha MCTUM BPEIHOCTHMA TajacHOT Opoja (Te Cy TajllacHEe AY)XHHE OCLHUJIalvja
jennake, A, ~24 NM) u UHTEH3UTET T¢ (DOHOHCKE IpaHe je UCTHU Y 00a ciaydaja (Ima Cy aMIUIUTY/Ie
ocmwianuja jeaHake). MehyrtuMm, cutyaryja ce IpacTUYHO MEma Kaja je Op3uHa yIraJHe YeCTHUIIC
Beha on depmujese Op3uHe y rpadeny, mTo je npukasano Ha ciunu 6.14(0). Kaga je y =100 meV
JlMpaKkoBH IJIa3MOHH Cy NPUTYLIEHU U BUXOBE XMOPHUIM30BaHE I'paHe Cy BeOMa MPOIIUpEHe (CIMKa
6.2(d)). Kako y ciydajy kana je V= 2Vp edekat Tajgaca IpuMapHO MOTHYE O] THX XUOPUAM30BAHUX
JlMpakoBHX IUIa3MOHA, OCIMJIAIN]€ UMajy caMo jeJlaH U3paKeH MUHUMYM, OJIMaX M3a HaeJIeKTpUCaHe
yectuile. To 3HauM Jla edekar Tanaca MPakTUYHO HecTaje nmoBehameM KoedulnjeHTa MpUrymema
MJIa3MOHa KaJia ce ymajaHa yectunia kpehe op3uHama Behum o @epmujeBe Op3uHe y rpadeny.

— y=10meV v=0,5v, — ;=10meV i v=2v,
0.15+ - =100 meV as=snm | 015 ---- y=100mev a=5nm
b=0,5nm b=0,5nm
0.10 | - 0.10 | i
o o
S 2
S S
© 005 1 €05} _
0.00 | L-—\_.—
005 L gr(200)- Al,0,-gr(200) @) | 005 gr(200)- AlLO,-gr(200) (b) |

-100

-50
X -vt [nm]

50

-100

-50
X -vt [nm]

50

Canka 6.14. Edexar Tanaca y norenumjany ko gr(200) — Al2O3 —gr(200) cucrema kox xor je y = 10 meV (upua
Junuja) u y = 100 meV (upBeHa ucnpexkuaaHa JUHUja), Kaaa ce ynaaHa yecruia kpehe opsunom (2) v=05VvrF u
() v=2VF. Ibena ynassenocr oa cucrema je b = 0,5 nm, a ne6spuna Al2O3 cioja je a =5 nm [69].
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Ha xpajy, aHanu3upaHa je mpoMeHa TyCTHHE Jaomnmpama rpadeHa Ha edekar Tamaca y
norennujany. Ha cimumum 6.15 je mpukasan edekar tamaca Kaja ce HaeleKTpHUcaHa dyecTulla Kpehe
opsunama (2) Vv=0,5vc u (b) V=2V, 3a KOMIIO3UTHE CHUCTEME Ca JIBE Pa3IMYUTE BPEIHOCTH
®epmujee enepruje: Ex =200 meV u E; =400 meV. Koedunujent npurymema miasMona y oda
cioja rpadena je ¥ =10 meV, a ne6spuna Al2O3 cnoja je a=5nm. V ciyuajy kana je vV=0,5v¢
TajacHe Ay)KWHE OCIIMJIaIja y IOTeHIHjaly ¢y jeaHake 3a o6e depmujese eHepruje. Oner, kana je
Op3uHa yragHe yecthile Mama oa PepmujeBe Op3uHe, edekar Tanaca nmotude o GpoHoHa U3 clioja
u3osiatopa, a nmpaBa V=0,5v; ca ciuka ¢pyHknmja ryouraka kommnosurta 6.2(a) u 6.2(e) npecena
HAjUHTEH3UBHUjY OHOHCKY I'paHy 3a UCTE BPEIHOCH TalacHOT BekTopa. Mehyrum, cana amruury e
OCIMJIAIIMje BUIIIC HUCY jeTHAKE, Tj. CMambY]y ce Kajma ce depmujeBa enepruja noseha, jep ce peruoxH
JlannayoBor HpUryIIema y yHYTAp30HCKOM 7T <> 7 KOHTMHYYMY HpOIIMpYje M TaKO M3a3HBa
npurymniee GOHOHCKUX MozoBa. Takohe, Moke ce BHIETH Jla Cy MHTEH3UTETH (POHOHCKHX TpaHa
cnabuju Ha ciuim 6.2(e) Hero Ha ciuim 6.2(a). C npyre cTpaHe, Kaja je Op3uHa ynaJHe YeCTHIIC
Beha on depmujee Op3une (cauka 6.15(h)), ocumnanyje y edekry Tajgaca umajy pasaddyuTe U
TaJlacHe JY)KUHE U aMIUIATYJIC 3a pa3jInuuTe T'yCTUHE Jonupama rpadena. [lopehemem nperxomno
HaBEJCHUX (YHKIMja ryOMTaKa MOCMAaTpaHUX CHCTEMa BHIM Ce Ja mpaBa V=2Vy mnoBehamem
depmujeBe eHepruje mpecera ropmy MIA3MOHCKY TpaHy Ha BehwM BpeIHOCTHMA TajacHOT Opoja,
TaKo J1a je MOCIeAMYHO TalacHa AyKuHa ociianuja mamwa (A, 17 nm). bynyhu na ce nosehamem
I'YCTUHE JIonupama rpadeHa nosehaBa U MHTEH3UTET IUIA3MOHCKUX IpaHa, aMIUIUTY/IE OCLIMIIAIN]a
ce ucro mojavaBajy. Crora, MemameM TYCTHHE Jonupama rpadeHcKux ciiojeBa Moryhe je
MoaudukoBatu edekar Tanaca y MOTEHIUjalTy U CAaMUM TUM OMOTYNUTH MaHUNyJaIUjy cHiia Koje
JIeyjy Ha yIaJHy 4eCcTHILy, ITo he OUTH MoKa3aHOo y HapeIHOM ofesbKy [69].

— gr(200)-Al,0,-gr(200) v=05v, —— gr(200)-Al,0,-gr(200) v=2v,
0.5 ---- gr(400)-Al,0,-gr(400) a=5nm 4 0.5 ---- gr(400)-Al,0,-gr(400) a=5nm 4
b=05nm

0.10 | y=10meV

-0.05 | i

@ (b)

010w 1 1 1 1 010w 1 1 1 1

-60 -40 -20 0 20 -60 -40 -20 0 20
X -vt [nm] X -vt [nm]

Camnka 6.15. Edpexar Tanaca y norenumjany kox gr(200) — Al2O3 — gr(200) cucrema (upHa JuHHja) U
gr(400) — Al,03—gr(400) cucrema (upBeHa MCHPEKH/IAHA JIMHHUja), Ka/1a ce yNaJHa YecTUna kpehe op3uHom
(a) v=0,5vrF u (b) v=2VF. Ibena ynamenoct ox cucrema je b = 0,5 nm, nedsbuna Al2O3 ciioja jea=5nmmu
Koe(pUMIMjeHT MPUTylienha IIa3MoHa y ciiojeBuma rpadena je y = 10 meV [69].

6.2. 3aycTaBHA CHJIa M CIJIA JIMKA

Kana ce HaenekTpucana yectuiia kpehe napaieinHo u3Haa cucteMa rpadeH-u3osarop-rpapex
Ha Y JIeNyjy 3ayCTaBHA CUJIa M CUJia JiKa. [[1/b y OBOM 07IeJbKY jecTe /1a ce aHAIH3Upajy Te CHUjIe y
orcery Op3uHa uectuiie 10 10Ve. TToceOHa naxma je moceeheHa HUCKOM pexkuMy Op3uHa V< Vg, y
KOM C€ OYEKY]y JI0Ka3u O eKkciuTairjamMa GoHOHCKHUX MojaoBa. Cune cy nooujene kopuctehu MDF
u ab initio merone, a ymotpebibeH je cienehn CKyIm mapaMerapa: TP T'YCTHHE JOMUpama rpadena,
onaocuo tpu PepmujeBe enepruje (Er =0, Er =200 meV u E; =1000 meV), aBe acOsbune
Al;03 cioja (a=5nm u a-—»o0) u ABa pacTojama yrmajaHe 4eCTHIE O] HajOImKer cioja rpadeHa
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(b=0,5nm u b=5nm). Cune cy nopmamusosane ca F, =(Ze)’/(4b?), rae je Z =1 nomro je
YIa/iHa YeCTUIIA TIPOTOH.

Ha coumm 6.16 cy mnpukasadne (a2 ) 3ayctaBHa cwina u (b)) cuina JMKa 3a CHCTEM
gr(200) — Al,O3 — gr(200) (nyue nuuuje) u gr(200) — vacuum — gr(200) (ucnpekugane JUHH]E)
nooujene MDF monenom (aeGerne 1ipBeHe aunuje) u ab initio meroom (TaHke LpHE JIMHUjE) Kaja je
pacrojame u3Mely crojeBa rpadeHa a=>5nm, a ymaeeHOCT yectuiie on cucrema je b=0,5nm.
3aycraBHa cuia gooujena MDF mozmenom uma mupok makcumym oko (2—3)Ve 3a cuctem ca Al2O3
cinojem u oko (4—5)V; 3a cucrem 6e3 uzonaropa. [IIMPOKH MAaKCHMyMH MOTHYY OJ TOPE-EC TPaHE
xubpuan3oBanux JlupakoBux riasmona. C apyre cTpaHe, 3aycraBHa cuia goOujena ab initio
METOJIOM yJa3d Yy caTypalujy OTIPHIHMKE 32 BPEIHOCTH V >4Vp, INTO MOXE Jia Ce MOpeau ca
Makcumymom jobujerum MDF mozaenom 3a cuctem ca Al2Os ciojeM, anu HacraBiba Ja pacTe y
peruony usHaa Ve 3a cuctem 0e3 Al2Os. OBa pasiamka meh)y meromama 3a Behe Op3uHe ymaaHe
YECTHIIE MOXKE JIa Ce 00jaCHH TONMPUHOCUMA BHCOKOCHEPreTCKUX Mel)y30HCKHX Ipea3a eleKTpoHa
KOjH Cy yKJby4eHH y ab initio meto, anmu Hucy y MDF. Onpelenuje, nonpuHocu pernona y Kojem je
q 2]/ (2b) =1nm™ BpenHocTMMa uHTerpaia koju Aepunuury zaycrapny cuny (5.3.6) u cuiy juka
(5.3.7) cy moTucHYTH, TaKO J1a BUCOKOGHEPIeTCKH Mel)y30HCKH Ipenasu eHEepruje, PenuMoO @y, Y
ab initio meronu mory ma ce moOyjae JOBOJbHO BEIMKMM Op3WHAMa yIajHe YecTHIIe, HIIp. 3a
V> 2bcyq,. AKO ce y3Me 1A je€ g, =4 €V (TUIMYHA BPEIHOCT KOja OAr0Bapa 77 IUIa3MOHY Y
rpadeHy), MOXe ce MPOLECHUTH Ja ce 3HavajHuja oactynama MDF u ab initio moxena ouekyjy Ha
Op3unama V> 6Vy 3a b=0,5nm.

Kox obe merone, 3aycraBHe cuiie Ha Op3uHama Behum o dDepmujeBe MMajy 3Ha4YajHO Mambe
ammutyae y ciaydajy ca AlOs, Hero y ciyuajy 6e3 AloOs cioja, mro ykasyje Ha momepaj
CIIEKTPAJIHUX TSKMHA Ka HUCKOSHEPTreTCKUM (POHOHCKMM XUOpuHUM MojoBuMa. Ha criuiu 6.16(a)
ce youaBa Ja Cy aMIUTUTYJIe 3ayCTaBHHX CHJIa Ha Op3nHama MamuM o Pepmujese, y ciydajy 0e3
M30JIaTOpa y CUCTEMY, MaJie Kol 00€ MEeTo/Ie M IOKa3yjy caMo JIMHeapaH pacT ca nosehamem Op3uHe
300r KOHTHHYYMa Mel)y30HCKuX ekcuuTanuja. Mehyrum, y mpucyctBy Al2O3 coja yodasa ce omirap
UK Ha O6p3unu oko V= 0,08V, mito ce iemno Moxe BuaeTH Ha yBehanoM aeny ciuke 6.16(a). Ty ce
MOJKE YOUHTH M M3BaHpeaHO ciaraibe ab initio ¥ MDF merone, mto mokasyje 1a MDF omnuso
OIMCYje MHTEPaKIHjy (OHOHA M3 CyICTpaTa ca KOHTHHYYMOM HHCKOCHEPTEeTCKUX YHYTap30HCKHX
eJIEKTPOH-IIYIIJbUHA eKCIUTAlIMja Y OIicery Manux Op3uHa ymnajaHe yectuie. [lopekio nuka ce Moxe
oapenuty Ha ocHOBY jenHaumue (5.3.15), rae ce 3aMeHOM BpeIHOCTH 3a oAroBapajyhe mapameTpe
nobuja excrpemym Ha V= 0,08v., unme ce moTBphyje na Taj JOKATHH MaKCUMyM JOMHHAHTHO
notuue oa @K poHoHCKOT MOAa ca (PEKBEHIINJOM @g¢, ~86 MeV. Ca cnuke (QyHKIM]je ryOuTaKa
mocMaTpaHor cucrema (cnmuka 6.1(h)) Moxe ce 3ak/byudTH jga he TO OMTH Ciyda] Kaga je
q > 2Ke + We,/Ve . C mpyre cTpaHe, Taj MOI MOXKe OUTH MOOYheH YKOIHKO je g, < qv. VMajyhu y
BUY 14 je e(EeKTUBHU OIICer TalacHuX OpojeBa KOjH J1ajy CBOj AOMPUHOC 3ayCTaBHO) CHJIM OTPaHUYEH
ca <1/(2b), moxe ce MPOLEHNTHU [a YNAJbEHOCT YECTHULC OJ CHCTeMa U HeHa Op3uHa Tpeba 1a
UCITyHE HEJeHAKOCTH:

L%y gy | P (6.2.1)
2b Vv Ve

omHocHO b<0,7 nm u v<0,2v; 3aBpeanoct ®epmujese eHepruje ox E- =200 meV. Ouurienso,
u36op b=0,5nm omoryhaBa nojaBy nuka Ha V=0,08vg, 4Mja IUpUHA HA TOJIOBHHU BHCHHE
3a/10BOJbaBa yCJIOB Op3WHE KOjy yrHajHa decTulia Tpebda jga uMa ga Ou ce OCTBapuiia ropeHaBeIeHa
HEjeTHAaKOCT.
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Cuanka 6.16. 3aycraBHa cuia (a) u cuia auka (b) y cucremuma gr(200) — Al2Os — gr(200) (myHe Junuje) u
gr(200) —vacuum —gr(200) (ucnpexuaane Junuje) 1o6ujene ab initio meromom (Tanke upue aunuje) u MDF
MojenoM (nebene upBene JuHuje). Pacrojame uzmely ciiojeBa rpadena je a =5 nm, a ynasbeHocT ynajane
yecruue o cucrema je b = 0,5 nm [70].

3aBHCHOCT CHJIC JIMKA KOja JIeyje Ha yIaaHy YecTHIly of ieHe Op3une (ciauka 6.16(h)), y
cny4ajy 0Oe3 H30j1aropa, MMa JIOKAIHH MHHUMYM OnM3y V=Vy ca IOCTEIECHUM IPUIIA30M
KOHCTaHTHOj BpeaHocTH Kajaa V — 0. MHTen3uTer cuiie snka je Behun kop ab initio merone Hero kox
MDF 3a 6p3une V> 2Ve, ca cBe BehoM pa3nukoM ¢ mopacTtoM Op3uHe, MITO OM OIET MOTJIO Ja ce
00jacHU JONPHHOCHMA BHCOKOCHEPIeTCKUX Mel)y30HCKHX Ipera3a Koju Cy yKJbydeHH y ab initio
metoa. Y ciydajy ca Al2Os3 citojem, ca mosehamem Op3ute Buau ce 00Jbe crarame Mely Merogama u
CWIC JIMKa Ce MPUOJIMKABAJy KOHCTAHTHO] BPEIHOCTH onpeheHo] MUEeNeKTpUIHOM KOHCTAaHTOM
u30JaTopa &£.,. Y HHCKOM peXHUMy Op3uHA (TIIe je 3a 3ayCTaBHY CHIIy IIOKa3aHO Jia UMa MUK KOjU
notudye oax ®K ¢onona), cuna nuka MMa JIOKAJIHM MUHHMYM 3a Op3WHY yHaJHE YECTHIIE OKO
0,02v: <v<0,03vg, koju je mpukazan Ha yBehanom neny ciuke 6.16(H). OBaj MUHUMYM MpaTh
IIMPOKH, ACHMETPUYHH JIOKAJTHU MakCUMyM Ha V = 0, 25V; KOju ce ocTeneHo npeTsapa y joul jean
JIOKAJIHU MUHUMYM Ha V = Vg. [locnenme HaBeIeHM MHHUMYM MMa UCTO MOPEKIIO Ka0 1 MUHUMYM
youeH y ciy4dajy 6e3 Al2O3 cioja. Obe kpuBe cuita uka (ca u 6e3 AloO3 coja) mobujene ab initio u
MDF metonama u3rienajy KBaJMTaTUBHO CIMYHO y PEXHUMY HHUCKHUX Op3MHA, alld UMajy Maie
XOPU30HTAIHE W BEPTUKAIHE Momepaje. Ta pas3iinka MOXKEe Ce MPHUITUCATH TPAaHHUIU CTATUYKOT
eKpaHupama, Y KOM je ToJiapu3aiifja y paBHU rpadeHa Moj jaKuM YTHIAjeM BHUCOKOCHEPTeTCKUX
mel)y30HCKHX npenasa y rpadeny, ykipydeHux y ab initio, amu ve u y MDF meton.

Ha ciiumu 6.17 cy monoBssenu pesyntaru 3a gr(200) — AloO3—gr(200) cucrem kopuctehu ucre
napameTpe 3a yaasbeHoct dectuiie b =0,5 nm u ®epmujeBy eneprujy Ex =200 meV, anu je noaar
cilyyaj kaja a —> oo, JlobMjeHn pe3ysTaT ¢y MpakTUYHO UCTH Kao U 32 =5 NM, IITO MoKa3yje Ja,
3a u300p mapamerapa ca ciuke 6.16, mpBeHCTBEHO 3a a>> b, MOIOBU KOjU MOTUYY OJ1 TTOJIAPU3AIIH]je
ca cynpoTHe nospinuHe rpader — Al,O3—rpadeH HUCY e1eKTPOCTaTHYKH CIIPerHYTH. MaTeMaTuiKH,
TO ce JielaBa Kaja je ga>>1, yuMe je ApYyru WiaH jeJHaYMHe TUeNeKTpUu4yHe (QyHKIHje cuctema
(5.1.1) 3anemapsbHBO MaJM y OJHOCY Ha MpBH 4wiaH. Tana je y npBoM uiany coth(ga) ~1, uume ce
noouja &£(Q,w) Koja mpeicTaBiba jemaH ciioj rpadeHa ca TMoNApU3aIMjoM ), Ha CYICTpary
IMENEeKTPUYHE IEPMUTUBHOCTH &;. Takobe, ynasbeHocT dectune o b=0,5nm je noBospHO Maia,
te unan € °® w3pasa 3a 3aycraBuy cmny (5.3.6) u cuny nuka (5.3.7) omoryhasa na Benuku omncer ()
OpojeBa JoNpuHEece BPETHOCTUMA MHTETPaIa KOjU C€ T0jaBJbyjy Y CIOMEHYTUM U3pa3uma. Tako ce
aHaJM3a CUJIa Koje JAeyjy Ha YECTUIly IPUIMKOM HeHOT IpoJlacka U3HA[ 1e0eI0r KOMIIO3UTa CBOIN
Ha CHCTEM KOJH C€ CacTOju OJI JeTHOT clioja JomrpaHor rpadeHa Ha moayO0ecKOHAYHOM H30J1aTopYy.
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Camuka 6.17. 3aycraBHa cuJa (2) u cuia jauka (b) y cucremuma gr(200) — Al2Os(a =5 nm) —gr(200) (myue
munuje) u Al2O3 (a — ) — gr(200) (ucnpexunane auHuje) 1o6ujere ab initio meroxom (TaHke npHe JTUHUjE) U
MDF monesnoMm (eGesie npBeHe JuHMje). YIabeHOCT ynajaHe Yyectuue oj cucrema je b = 0,5 nm [70].

Crnenehu mapameTtap Koju je pa3MaTpaH jecTe rycTHHA Jonupama rpadena. Ha ciumm 6.18 cy
npuKaszaHe 3aycraBHa cuia (a) u cuia juka (b) Koje aenyjy Ha ynajHy 4eCTHIY MPUINKOM HEHOT
nposacka usHaxa cucrema gr(200) — Al2Os — gr(200) (nmyue nunuje) u gr(1000) — Al,Oz — gr(1000)
(uctipexkuane auHHje), mobujeHe ab initio (tanke upue aunuje) 1 MDF (nebene upseHe nunwuje)
metonoM. [loBehame ryctune nmonmpama rpadeHa uMa 3aHeMapJbiB YTHIA] HA 00e cuie, JTo0ujcHe
obema MeToama, Ha Op3uHama Behum on (3—4)Ve, anu Ha Op3uHama, Ve <V <(3—4)V:, gomnasu 1o
noBehama nHTEeH3UTETa 00€ crie. C 003upomM Ja ce 3a n3abpaHe BPEIHOCTH JIeOJbUHE U30JIaTOpa U
YIaJbEHOCTH YECTHIIC OJ1 CHCTEMa OUYEeKYje J1a JiBa cjIoja rpad)eHa HUCY eIEeKTPOCTATHYKH CIIPETHYTA,
0BO noBehame aMIUIUTy1a MOKe jeJHOCTAaBHO JIa ce 00jacHH MoBehambeM eHepruje XuOpUIHOT Mojia
JupakoBux 1miazMoHa 300rT moBehama ryCTHHE J0nupama rpadeHa.

VY pexuMmy HUCKHUX Op3WHa, V<Vg, BUAE ce ojapeljeHe KBAaHTHTATHBHE IPOMEHE Y
nonpuHocuMa ()OHOHA W3 CyINCTpaTa 3aycraBHOj cwin. Hamme, mopehemem yBehanux menoBa Ha
cmukama 6.16(a) u 6.18(a) Buam ce na nosehame rycruHe qonuparma rpadeHa cMamyje HHTEH3UTET
EKCTpeMyMa KOjH ITPOYy3pOKYjy (POHOHHU ¥ ImoMepa ra ka HWkKuM Op3uHama, oko V ~ (0,04 —0,05)v.
3atiM, Taj MUK Ce TPETBapa y IMUPOKH MHHUMYM 3a Op3uHy ymaaHe dectuiie oko V~0,1v. 3a ab
initio metox u oko V~0,2ve 3a MDF merton, unMe ce youaBa Majia pa3jivKa y MeTojiama, Koja HHje
Ouna npucyTHa Ha ciuiu 6.16(2). [lpoMene 3aycTaBHE CHIIC Y HUCKOM PEKUMY Op3MHA MOTY Jia Ce
nocMarpajy ¥ y OJHOCY Ha IpPETXOAHO HaBeAeHE ycioBe, ITo 3a DepmujeBy €HEprujy On
Er =1000 meV pmaje b<0,15nm u v<0,04v.. OBe HejemnakocTu yKasyjy aa Beha rycrtuHa
nonupama rpadeHa HUje TOBOJbHA 3a M0jaBJbUBALE ,,JI0Ka3a” Y 3ayCTaBHO] CHJIM O €KCIUTaIlfjaMa
@K ¢oHOHCKHX MOJIOBA, Y (hOpMHU OMITPOT MHKA HA V <K V. Mako je Taj MUK MOTUCHYT, HAKOH Hhera
ce BU/U PETHOH JIMHEapHOT MoBehama 3aycTaBHE CHUJIE KOJU MOYMH-€ KaKo ce Op3HHa ynaJaHe YeCTHIIE
noeha u3nax V=0,1v. 3a ab initio merox u usnag V=0,2vy 3a MDF wmerox, mTo ykasyje Ha
MOYETAaK ,,peKUMa Tpema” KOjU HacTaje 300T YHYTap30HCKHX €JICKTPOH-IIYIJbMHA EKCIUTAILU]ja Y
rpadeny mommpanom ca Ex =1000 meV.

CanuHe poMeHe ¢y BHIJbMBE U Ha ciunu 6.18()) 3a cuiy jwvka, Tj. 107a3u 10 nosehama y
MHTEH3UTETY CUJIe JIMKa Ha Op3uHaMa MamuM oA V < 3V koj obe merone. Ha yBehanom aeny cnuke
ce BHJIE M MaJjie MPOMEHE Y OOJIMKY CHJIE JIWKa, y oaHoCcy Ha yBehanu meo ciuke 6.16(h) ko koje je
ouno Er =200 meV, amm ce MHHMUMYM H Jajke II0jaBJbyje Yy HCTOM OIICery Op3uHa,
0,02v: <v<0,03vg.
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Canka 6.18. 3aycraBHa cuia (2) u cuia auka (b) y cucremuma gr(200) — Al2O3 —gr(200) (myHe Junuje) u
gr(1000) — Al2O3 —gr(1000) (ucnpexkuaane JuHuje) nodujene ab initio merogom (Tanke upHe Junuje) u MDF
MoeJioM (1edesie upBeHe JduHUje). PacTojame u3mel)y ciiojeBa rpadena je a =5 nm, a yaajpeHOCT ynaaHe
yecruue o1 cucrema je b = 0,5 nm [70].

Ha cnunum 6.19(a) je nmpuka3ana 3ayctaBHa cuiia y orcery opsuna ox 0 10 Ve goOujena ab
initio meroom (ucnpekuaane auauje) 1 MDF moaenom (rmyHe JuHH]je), Kaja je pacTojambe u3melhy
crnojeBarpadena a =5 nm, a ynaseeHoct ynagne yecruie je b =0,5 nm 3a kondurypanuje cucrema
gr(0) — vacuum — gr(0) (upue mwmumje), gr(0) — AlOs — gr(0) (upBene uHHjE),
gr(200) — Al203 — gr(200) (ruraBe munuje) u gr(1000) — Al,Oz — gr(1000) (3enene nuuuje). Ocum
KOH(HUTypalmje ca HeOMUPaHUM ciiojeBrMa rpadeHa 6e3 u3osaaropa, cBe kpuse gobdujere ab initio
u MDF meTo1ama ce T0BOJbHO 00pO cliaky 10 Op3uHe yraaHe dectuiie o1 oko V ~ 0,5ve. Jlokanuu
makcumyMm Ha Op3unm on V<0,08vc je moBezan ca Al,O3 ®K ¢onoHoM Bullle (peKBeHIH]e,
Wk, =86 MeV, koju je Moau(UKOBAaH CTATHYKUM eKpaHupameM y rpadeny. Taj muk y peruony 1o
oKk0 V ~ 0,2Ve He 3aBHCH HH O]l METOIE KOJOM je T00HjeH, HU 01 TonupaHocTu rpadeHa (mpena3 ca
Henonupanor rpadena (Er =0) na gonmpanu (Er =200 meV)), mto morBphyje AOMHHAHTHY
ynory @K ¢ononckor mona. Kpuse koje mpeacraBibajy cucteM y koM je depMmujeBa eHepruja
rpapena Ep =1000 meV mnpyxkajy monatHu yBuja auckycuju o yBehanom neny cimke 6.18(a).
Haume, nosehaweM rycruse gonupama rpadeHa BUCHHA ITUKA je CHOYLITEHa U BheroBa No3uIMja je
nomepeHa Ha oko (0,04 —-0,05)V, a mpatu ra KBa3ujanHeapHO nosehame 3ayCTaBHE CUJIE Y OICETy
opsuna 0,2ve <v<0,8v, 3a 006e Merone. Paznnke koje ce B y MPUMEHEHUM MeTo1amMa Kaja je
E- =1000 meV, a koje ykJpydyjy BUCHHE W TO3HUIHj€ MMHKA, KA0 U MaJId BEPTUKAIHH TIOMEpaj y
KBa3WJIMHEAPHOM PETHOHY, MOT'Y OUTH MOBE3aHe ca YHECHHUIIOM Jia ce rpu ab initio mpopauynuma
KOpUCTH coOHa Temmeparypa, Aok je kog MDF To temneparypa amconytHe Hyne. MehyTtum,
BEpOBATHHjE je Jla YOUeHE pa3lIuKe MOTHUYY OJi CTaTHYKOr eKkpaHupama (onoHa u3 Al03 cioja
ciojeBUMa rpageHa, 300 pa3IMUUTHX TpeTMaHa (GakTopa MpUryllema MIa3MoHa y rpadeHy Koa
nocmarpanux merona (MDF mozen kopuctu MepMUHOBY Tiporieaypy, Aok je ab initio He kopuctn).
Hajseha pasnuka u3mel)y 1Be MeTozie koja ce Buau Ha ciunu 6.19(a) jecte y ciydajy HeomMpaHUX
ciojeBa rpadena 6e3 u3onaTopa, rae je JMHeapHo nopehame 3aycTaBHE CUile ca IOpacToM Op3uHe
ymaaHe dectuiie MHOro Behe kox ab initio, mero kom MDF mopena, mro he O6utu aerabHuje
00jalImbeHo MPUIIMKOM JUCKycHje cimke 6.19(D).

Jlasbe, cBe kpuBe jgodOujeHe ab initio MeromoM Hario MOYWBY Ja PacTy 3a Op3WHE OKO
v >0,8vg, mro Huje cnyyaj 3a kpuse gobujere MDF momenom. Haume, Op3uHa V=V oarosapa
Tpary eKCIMTalnja eIeKTPOH-ITyIJbuHA Mel)y30HCKUM Mpena3uMa KOju YKIbY4y]y 77 €JIEKTPOHCKE
30He y rpadeHy, Tako Jia je HeycarjaieHocT Mehy meromama BepOBAaTHO PE3yJTaT Pa3sIHUUTHX
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Koe(duIjeHaTa npurylemka Koju ce Kopucte y meronama. Ab initio metosx je popmymrcan Ha COOHO]
TEMIIEpPaTypU U KOPUCTH KOE(HLUjECHT NPUTyLIeHha YHYTApP30HCKUX MPENa3a O ¥y, =10 meV u
BEJIMKHM KOC(PHIIMjEHT MPUTYIIEHa 3a Mel)y30HCKe mpenase, Vi =50 meV (mpuior A), noxk MDF
METOJI KOPUCTH HCTH KOC(PUIMjSHT MPUTYIICHa M 3a YHYTap30HCKE W 3a Mehy3oHCke mpenase,
y =10 meV, oK cy cucTeMu Ha TeMIepaTypH ancolyTHe HyJe. 300r Tora je ucruTaH yTuuaj Beher
KoepuuujeHTa npurymema kog MDF monena, kaga je y =50 meV, wmro je mpuka3aHo Ha CIMLHU
6.19(h). C mwe ce Buau jaa, 3aucta, nopehame » MO3UTUBHO JEiyje Ha cjarambe KpuBux mehy
MeTOoJlaMa, HApOUYUTO Yy CIIy4ajy HeJOomupaHux ciojeBa rpadena O6e3 msomaropa. Mehyrum, Op3,
JIMHEeapaH pacT Koju ce Buau ko ab initio metoze Ha 6p3unama 0,8Ve <V <Vp (MCIIpeKuIaHe TUHUjC
Ha ciuiu 6.19(2)) He Moke ce MOOMTH jeHOCTaBHMM MoBehameM KOe(HIIMjeHTa MPUTYIICHA
mwazmona kog MDF monena. OBa Benmka pasznuka je mocienuna u Mehy30HCKUX Tpenas3a Koju Cy
obyxsahenu ab initio mpopauynuma, anmu He u MDF, mTo ce moxe Buaetu ca ciamke 6.1(h) 3a
dpexsennuje o > Ex =200 meV u Tanacue 6pojese (> ke ~0,3 nm™.

Ha ocHOBY peueHor, MOKe ce 3aKJbYUUTH J]a Ha MOZETIOBamke yTHIaja (POHOHA U3 TIOJIOTe Ha
3ayCTaBHY CWIIy Y peXHMMY HUCKUX Op3HMHA J0CTa yTUYYy JleTajbu 0JabpaHOr Mojiena, Tj. HauuH
TpeTHpama NpUryliekha MIa3MoHa U TEMIIEpaTypHUX edeKaTa.

- — abinitio a=5nm /) —— MDF: y =10 meV a=5nm
0.04F —— MDF b=05nm /%  004F —.— MDF:y=50mev b=05nm -
—— gr(0)-vacuum-gr(0) @) I:I gr(0)-vacuum-gr(0) (b)
003l — gr(0)-Al,0,-gr(0) {:/[ | 0.03 L — gr(0)-Al,0,-gr(0) |
ue = gr(200)-Al,O,-gr(200) I;/I ue = gr(200)-Al,0,-gr(200)
o —— gr(1000)-Al,0,-gr(1000) oo —— gr(1000)-Al,0,-gr(1000)
"0.02} '0.02}
0.01} 0.01f < .
000 === " " : 4/ o,ooIi S Ll ——.—/‘/
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
v/v v/v

F F

Canka 6.19. 3aycraBua cuia y cucremuma gr(0) —vacuum — gr(0) (upue auuuje), gr(0) — Al2O3 — gr(0) (upsene
aunuje), gr(200) — Al203 - gr(200) (maaBe iuuuje) u gr(1000) — Al2Os3— gr(1000) (3esiene aunuje) nodujene ab
initio meromom (ucnpexkuaane aunuje) u MDF moaesiom koa kojer je y = 10 meV (myue siunuje). Pacrojame
uzmely ciaojeBa rpadena je a =5 nm, a ynaseHocT ynajaHe decruie ox cucrema je b = 0,5 nm (a). 3aycraBua
CUJIa y HCTHM cucTemMuMa odujena MDF mopesiom, kana je y = 10 meV (nyHe Junuje) u kaga je y = 50 meV
(ucnpexuaaHe Tauka-upra aunuje) (o) [70].

Cnenehe je wucnuTtHBaH yTuila] noBehama yaa/beHOCTH HACIEKTPUCAHE YECTHUIE O]l
nocMaTpanux cucrema. Ha ciunm 6.20 je mpuka3zano nopelheme nzmel)y 3aycraBuux cuna (a) u cuna
nuka (b), noobujenux ab initio (ranke pue auanje) u MDF (nebese ipBene muHuje) MeTo1amMa, Kajaa
je ynasbenoct vectunie b=0,5nm (nyne muauje) u b =5 nm (ucnpexkugane nunuje). Gepmujena
eHepruja ciojeBa rpadena je E- =200 meV, a ne6puna Al2O3 cioja je a =5 nm. Enekrpocratnuka
cripera u3Mel)y CynmpoTHUX CTpaHa CTPYKType BHIIC HUje 3aHeMapsbKBa Kaja je b=a =5 nm. Buau
ce 1a nosehame yJabeHOCTH TeHEPATHO MO00JbIIIaBa ClIaramkbe Mel)y MeTofiama U KOJ1 3ayCTaBHE CHJIC
U Koj cuiie nuka. Ha ocHOBY auckycuje cimke 6.16(2), Moxe ce 04eKHBaTH MOOOJBIIAKE Y ClIaTamby
MeToja y oncery Op3uHa ynaane dectune V< 2Dayg,, koju ce npoumpyje yBehameMm ynabeHOCTH
b. Mehyrum, nocroje pasivke y 3aycTaBHOj cuitd Ha 6p3unn oko V = (1,5—2)Ve, e ab initio metox
ucrnoJsbaBa oapehene JoKaaHe CTPYKType, Koje Hucy Buasbue y MDF moneny. Te ctpykType mory
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Jia ce MPHUITUINY HEIOBOJLHOM OpOjy Tadaka MPUIIMKOM y30pKoBama ab initio ¢pyHkimje ryouraka
SHEepTUje y PerHOHYy MaJIUX TaJaCHUX BEKTOPA, 3a KOje€ jOoIl yBeK HHje Moryhe MpUMEHUTH ONTHUYKY
rpanuny. Kao pesynrar, HymMepuuku 1o0ujeHa (QyHKIMja TyOMTaka EHEpPruje MOXKe OWTH
JMCKOHTHHYaJTHA y TOM PETHOHY, IITO Pe3yiTyje Moryhum apredakTiuma, Kao MITO Cy KOJICHO U MaJlu
MaKCHMYM BUIJbUBU Ha CJIHMIH 3aycTaBHUX cuiia 6.20(a), 0AHOCHO MaJli MUHUMYM U KOJICHO Y UCTOM
HHTEpBaIly Ha CIUIH cuja jauka 6.20(0).

WHTepecaHTHO, JIOKaJTHM MAaKCHMyM Yy 3ayCTaBHOj CHJIM Ha Op3MHHU YIaJHE YECTHIIC OKO
v~0,08v: u oxromapajyhu MUHMMYM Yy CHJIM JIMKa Ha Op3uHHM oko V= (0,02-0,03)v, kazna je
ynasbeHoct vectuiie b=0,5nm (a koju ce Mory youutu u Ha yBehaHum naenoBuMma ciuke 6.16),
BHUIIIC HUCY NPUCYTHHU Kajaa ce yhaasbeHocT nmoeha Ha b=5nm (urTo je mpukazano Ha yBehanum
nenoumMa ciuke 6.20). OBO 0/ICYCTBO JIOKATHUX EKCTPEMyMa MOXE ce 00jaCHUTH YHE-CHHUIIOM JIa CY
TajacHW OpojeBH KOjU Jajy JAOMHHAHTaH YTHWIA] 3ayCTaBHO] CHJIM CMameHH Ha OICer
q<1/(2b)=0,1nm™, uume je 6uso kakas otucak K GOHOHCKOT MOJIa y OGJIMKY OUITPOT MUKA Ha
Op3uHama decTHlle V<K Ve peaykoBaH JlaHoayoBUM MpPUTYIICHEM TOI MOJa KOHTHHYYMOM
YHYTap30HCKHX €JIEeKTPOH-IIyIUbHHA ekcuuTandja. Jlame, ciydaj kaga je b=5nm kpmu ycinos
b < (4K¢ + 2w, /Ve) ™ 0,7 nm, Te ce Ha cimrm 6.20(), yMecTo omTpor GOHOHCKH HHIYKOBAHOT
MMKa, yo4aBa HEJIMHEApHO TMOHAIIake 3aycTaBHe cuiie y orcery 0p3unHa 0 <V <Vq. To noHamame 6u
Ce MOTJIO OIHCATH Kao BeoMa MIMPOK MUK (POHOHCKOT TMOPEKIia, CYyNEpIIOHUPAH Ha JIMHEApaH o
3ayCTaBHE CHJIC KOJH MOTHYE OJi YHYTAP30HCKUX CJICKTPOH-UIYIUbMHA eKciuTaluja. M3 jennaunne
(5.3.14) Bunm ce na ce MUK y 3ayCTaBHO) CHJIM HAJIa3W HA OP3UHM YIIaJJHE YECTHUIIC KOja 3aBUCH O]
IECHE YIAJbCHOCTH O] cucTeMa Kao V, r, #1,290we,,, Ha ocHoBYy uera ce 3a b=5nm nobuja
Vork1 ®0,53Ve 1V, 2 0,84V, Anmm, Kao mTO je HPETXODHO CIOMEHYTO, 300T CMamema
pEIICBaHTHHUX TajJacHUX OpojeBa noja3u o nosehama JlanmayoBor mpuryiiewa, Te Cy JBa IHKa
BEOMa NpOILUpPEHAa M clojeHa, najyhu msrien miaaroa y omcery Op3uHa 0,5ve <v<v.. Ciuune
poMeHe ce youaBajy W Ha ciuim 6.20(h), rae je cuia JuKa anpoOKCMMAaTHBHO KOHCTaHTHA Ha
Op3uHamMa ymagae gecture V< 0,1v.
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Canka 6.20. 3aycraBua cuia (2) u cuaa jguka (b) y cucremy gr(200) — Al20z — gr(200) y koM je ynaseHocT
ynagHe dyectuue b = 0,5 nm (nmyne muauje) m b = 5 nm (ucnpexngane Junuje) noéujene ab initio meronom (TaHke
upHe Junuje) 1 MDF moaenom (nedesnie npBene munuje). Pacrojame usmely ciojeBa rpadena je a =5 nm [70].

Ocraje jomr aa ce aHanu3upa yruiiaj nedspune Al,O3 citoja, camo Kaja je yaabeHOCT yraaHe
yectuiie o cucteMa b=5nm. Ha cium 6.21 cy npukaszane 3ayctaBHa cuia (a) u cuia juka (b)
cucTeMa y KoM je a=5nm (myHe nuHHUje) U & —> oo (UCTIpEeKuaHe JuHHje), godujeHe ab initio
MetoaoM (Tanke npue auHuje) 1 MDF Monenom (nebene npsene nuauje). GepmujeBa eHepruja y
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cinojesuMa rpadena je E- =200 meV. Kao mTo je Owio y mperxomHoMm ciiydajy, noBehame
yoajbeHoCTH decTuie Ha D=5nm mnoOosbmaBa cnarame Mmehy merogama M kKama a—> o,
npoumpuBameM orncera Op3uHa V< 2D@ygh, y KOM BHCOKOCHEPIeTCKH Mel)y30HCKH Ipenasu
eNIeKTpOoHa y TpadeHy He yTHUy Ha 3aycraBHy cuiy. C apyre cTpaHe, MOCTOjU pasiuka usmely ab
initio u MDF monena xon cuiie auka y GopMu KOHCTAHTHOT BEPTHKAIHOT IIOMEpaja Ha BEOMa MaJIuM
Op3uHama 4ecTulle, Koja ce BUAX Ha yBehanuM aenoBuma ciuka 6.21(H) u 6.20(0). OBo Hecnarame
Ou omer Morio jna ce o0jacHM pasiMKaMa y MeTOJaMa NpU TPETHpamy BHCOKOCHEPTETCKHX
Mel)y30HCKUX Mpernasa, Kao U 'y IpoleaypaMa Koje ce 0JHOCe Ha €PEeKTe MPUTYIIeHa.
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Cauka 6.21. 3aycraBHa cuJa (2) u cuia auka (b) y cucremuma gr(200) — Al2Os(a =5 nm) —gr(200) (myue
munuje) u Al203 (a — ) — gr(200) (ucnpexunane auHuje) 1o6ujere ab initio meroxom (TaHke npHe JTUHUjE) U
MDF mopnesiom (1eGesie upBeHe JUHHUje). Y1a/beHOCT YIajHe YecTUue o cucrema je b =5 nm [70].

Takolhe, oBa ciika nmokasyje edekar enrekTpocTaTHUKe crpere u3Mel)y n1se nmoBpumHe, Koja je
3aHemapJpbuBa Ha ciui 6.17 rae je ymasbeHoct yectuiie 6mna b=0,5nNm 3a wucre BpeaHocTH
nebsbuHe u3onaropa. Hamme, Ha ciuiu 6.21(a) ce Buam na je eekaT eIeKTpOoCTaTHUKOT Cripe3armha
KOJI 3ayCTaBHE CHJIE jak Ha Op3uHaMa ymaaHe decturie V>1,5vg, oK ce KOJ Cuiie JIMKA Ha CIUIH
6.21(bh) ue Buam yruiaj noBehama nebspuHe n30saTopa 3a Op3uHe V<1,5v.. Crora, Mmoxe ce
3aKJbYYUTH J1a Y HUCKOM peXHMy Op3uHa, IJie ce OueKyje jaka MHTepakuuja uiMely miazMoHa U
¢donona, crpykrypa rpaden — Al:O3 — rpaden mMoke na ce Tperhpa Kao jemaH cioj rpadena
[OCTaBJbEH Ha MOJIYOECKOHAYHOM CYIICTpATy, Yak M Kaza je b ~ a. JIo ucror 3akjpyduka MOxKe ce qohu
U nocMmatpameM QyHKIHje ryouTaka ca ciuke 6.1(0), a koja je moHoBJbeHa Ha ciuin 6.22(a), 10K je
3a 0<0,08 Nnm™ npuxasana Ha ciaumm 6.22(h). Jlucnep3noHe KpuBe TpH cuMeTpuyHa Moaa (@, )
ce 6p30 Memajy y ocrery TamacHux opojeBa (<0,01nm™ 360r cepuje aHTHYKpINTama, 0K TPHU
aHTHCHMeTpuyHa Mojia (@1,3) TeHepalIHo UMajy c1abujy AUCTIEP3Ujy Ha TUM TaJIaCHUM JyKMHAMA.
Kako ce TanacHu 6poj nosehapa, MojoBM HajBHIIe eHepruje (w;) ca cimke 6.22(h) mompumajy
IJIA3MOHCKH KapaKTep M HacTaBJbajy Ja Ipare MIa3MOHCKe Jucreps3roHe penanuje (@s) ca ciuke
6.22(a). Y ucTo BpeMe, AUCTEp3HOHE penalldje ABa Hapa MOJ0BA HIKE eHepruje (CUMETPHYHU @) ,
¥ aHTHCUMETPUYHH (;,) 3aJpsKaBajy cBoj (OHOHCKM KapakTep U nosehameM TanacHOTr 6poja yiase
Y PETHOH YHYTap30HCKUX €IeKTPOH-IIYIUbHHA EKCIUTAINja, Y KOjeM CKOpPO IMOCTaHy JereHepUCaHN
(w1, > @;,) u nponase kpo3 areHyanujy 36or Jlanaayosor npurymiemna. Mnak, 1abuM HopacToM (|
noctiky eepruje aa PK ponona ca Al,03 mopum (@;, = @y ,), TAE Cy eKpaHUPAHH CIOjEBHMA
rpadena.
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Canka 6.22. ®yukuuja ryouraka y cucremy gr(200) — Al203 —gr(200) y xom je aedpuna Al2O3 ci1oja a =5 nm ca
JAMCIEP3NOHUM KPMBHUM 3a cuMeTpudHe (i* rae je i =1, 2, 3) u antucumerpuyHe (i rae je i =1, 2, 3) xubpuane
monoge ononckor (i = 1, 2) n nuasmonckor (i = 3) Tuna y aBa oncera TajacHux xyxuna: (2) 4 <0,8 nm?tn
(b) q < 0,08 nm™. Lipeene TaukacTe JUHHje IOKA3Yjy AHCIEP3HOHe peJanuje qooujene JIpyneosum
moaesom [92].

C 003upoM J1a yIa/beHOCT YecTulle b cMmamyje OIcer pelleBaHTHUX TajJacHUX OpojeBa Kao
q<1/(2b), nox meHa O6p3uHA V KOHTPOJIHIIE KOjU perroH ((, @) mpocTopa AOMPHHOCH 3ayCTaBHO]
cumu (@ < QV) u cum uka (@ >Qv), a Ha OCHOBY JEKOMIIO3UIIMje (BYHKIHje ryouTaka, Mmoryhe je
OJIPEIUTH JOMIPUHOCE PANIMYUTHX MOJIOBA MOMEHYTHM criiama. Tako je Te)KuHa aHTHCUMETPUYHOT
MOJIa TIa3MOHCKOT THIIa MHOTO Mama HEro Te)KMHA OAroBapajyher CHMeTpu4HOTr MoJa, 3a Op3uHe
YyecTHIe V> Vg, 3a CHCTEeMe ca M30JaTopoM U 0e3 mera. C apyre cTpaHe, TeXHHE CUMETPUYHUX
(OHOHCKUX MOJI0Ba Cy Behe Hero Te)KMHE aHTHCUMETPUYHUX Ha BEIUKUM Op3uUHaMa, TOK OOPHYTO
Ba)XKM KaKo ce cMamyje Op3uHa ynajnHe yectuiie. Ha ocHOBY peueHor, 3ayCTaBHOM CHJIIOM Y HUCKOM
pexumy Op3MHA TOMHHHUPA)y aHTHCHMETpu4yHH (GoHOHCKH momoBu Qr(200) — Al.Oz — gr(200)
cucTeMa, KOjH MMajy BUINE aHTHYKPIITama y OINCEry TamacHux 6pojea <0,1nm™, a koju
KBAJIUTATHBHO JIMYE HA aHTUYKPIITaha KOju ce JenraBajy y kommnosury Al203(a — ) —gr(200) [70].

76



7. 3ak/pyuak

I'paden je jemnociojHu maTepHjan KOjU C€ MHTCH3WBHO IIPOydYaBa OJf CBOI MEXaHHYKOT
u3nBajama u3 rpadurta 2004. rommue. OH je OmoxkommnaThOWnaH, (ICKCUOWIAH, MUMa BHUCOKY
TOIUIOTHY M EJICKTPUYHY NPOBOJHOCT, T€ KAO TaKaB HMMa BEJHKY IOTCHIHUjAIHY YHoTpely y
CJIEKTPOHUIIM, TUIA3MOHMIM, (OTOHUIM, OMOMENUIMHK. 3a caja, CKOpPO JABaJECeT TOAMHA HAKOH
M30JI0Bamka, MOXa Hajehu gompuHOC rpadeHa jecTe TEOpHjCKe MPUPOJIE, OJHOCHO OH j& OTBOPHO
IyT CUHTE3W U aHAIHU3H JIPYTHX JBOJUMEH3NOHAHUX MaTepHjalia, Kao MITO Cy MOJUOACH JUCYI(PU
(MoS>), hochopen, 6opodeH, aHTUMOHEH HT/I.

Y 0BOj muceprandju je M3ydaBaHa XUOpuamM3alyja Iia3MoHa u3 rpadeHa u (GoHoHA U3
cyncrpara, AlO3 croja, mocMaTparmeM HHTEpakiMje joHa ca rpadeH-u3oiaarop-rpadeH
KOMITO3UTHUM cHcTeMuMa. J[pyrum peunma, n3ydaBanu Cy edekar tajgaca y MOTEHIUjalTy KOju ce
jaBJba y MOBPIIMHU KOMIIO3UTA HAjOJIMXKO] YIaHO] HAeIEeKTPUCAHO] YECTUIIN, KA0 U 3ayCTaBHA CUJIa
W CHJIa JIUKa KOoje Jelyjy Ha crioMeHyTy dectuiy. [lomapuzanuone (GyHKIUje KOje ce KOPHUCTE TpH
M3pavyHaBamky HABEJACHUX BEIMYMHA Cy JOOMjeHE Ha J[Ba HAUYMHA: METOJIOM Ha 0a3u 0e3MaceHHMX
JupakoBux ¢epmuona (MDF) u npommpenum xuapomunHamuukum mojaenom (eHD), mok cy
pesynratu ynopehenu ca onuma jgodujernm ab initio meromom.

KoncraTtoBano je na ce edekar tanaca y norenuujany nooujes MDF monenom Bpio 1o6po
CIIaKe ca pe3yaTaTuma Jo0ujeHuM ab initio MeToa0M y peKuMy HUCKUX M CPEAbUX Op3uHa yIajaHe
yectuue (Op3une ucnon u usHaa depmujeBe Op3uHe y rpadeHy, peCleKTUBHO), AOK je Y PeKUMY
BUCOKHX Op3uHa (Op3uHe 3HaTHO M3Ha] DepmujeBe) notpedbHo kopuctut eHD Monen y cinyuajy
KOMITO3HUTa ca HeponupanuM rpadenom. Tlokazano je na y pexxuMy HUCKUX Op3uHa edexaT Tanaca
[OTUYE YIJIaBHOM OJ eKkcuurtanuja TpaHcBep3aaHux ontudykux (TO) ¢onHoHa ca mnoBpuivHE
JMENeKTPHKa OJIMKe YeCTUIH, Koje cy mpuryiieHe kaaa ce Ha Al2O3 ciojy Hanmasu rpadeH, J0K je
MPOCTOpHA pacrojena edekra Tamaca ycKo JIOKAIM30BaHa OKO JIMHHU]E TapajiellHe ITyTamky yIaJaHe
yecTulle. 3a cpeme Op3uHe, xubpuanzanuja upakosor miazmMona ca TO ¢oHoOHUMa ca cynpoTHE
MOBPIIMHE M30JaTopa J1aje INIaBHU JIONPUHOC e(eKTy Tanaca, KOju ce jaBjba y KapaKTepUCTUYHOM
,V” 00JIMKY W KOjU y TIPOCTOPHO] pacmlojesin uMma ojapeheHe nokammzoBane aHomMaiuje y GopmMu
,»pymna” 300r qecTpyKTUBHE HHTEepdepeHIuje Mel)y XuOpUIN30BaHUM MOJIOBUMA. Y PEKUMY BUCOKHX
Op3rHa, OCHM CIIOPUX OCIMJIAIMja KOje MOTUYY O]l XMOPUIN30BaHUX MOAOBA J[MpaKkoBOT Mia3MoHa
u TO ¢donoHa, y MOTEHITM]jaTy OAMaX M3a HACJICKTpPUCAHE YECTUIIC CE jaBJbajy U Op3e ocIuiaiuje
KOj€ HacTajy eKCIUTALMjOM BUCOKOCHEPreTCKOr 77 IUIa3MoHa y rpadeny. Bapupamem criosbammux
U YHYTpallIlbUX MapamMeTapa MocMaTpaHoT CHCTeMa IEMOHCTPUPAHO je Ja Ce aMILTUTY/ia OCIIIIalrja
y TMOTEHIMjaly cMamyje noBehaBameM ynajbeHOCTH YeCTHIIE O]l CUCTEMa W Ja je oBa I0jaBa
U3pakeHHja Kaja je Op3uHa ynaaHe dectuie Mama oa OepmujeBe. Memame nedspune Al2O3 croja
HeMa yTullaja Ha edekaT Tajaca y peXHMY HUCKUX Op3uHa, JOK Y PEXUMY CpeAmUx Op3uHa
CMamemke Ne0JbMHE W30JIaTOpa yMamwyje M TallacHy IYKHHY OCIMUIAIfja U aMIUTATY/E TPBE JBE
ocLMIIallMje KOje ce Haja3e OJMax u3a HaenekTpucaHe uectuue. I[Ipomena koeduiujenra
NpUTyIIeHka TJIA3MOHA HEMa yTHLAja Y peXUMY HHUCKHUX Op3uHa, a Y peXHUMYy Cpelmux Op3uHa
BeroBo nosehame gocta mpurymnryje amuuTyle ocumianuja. Cnymrame DepmujeBe eHepruje
rpadena nosehaBa aMIUTUTYAy OCLMJIAlMja Y HUCKOM PEXHMY, JOK y CPEAeM peXuMy Op3nuHa
cMamyje aMIUTHTYAY, a moBehaBa TanacHy AYXKUHY OCIMIIAIH]a.
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Pesynratu mobOujeHu 3a 3aycTaBHy cuily ¢y nokazanu ga ce MDF monmen moopo cnaxe ca ab
initio meToiom y orcery 6p3una (V) u ynasbernoctu (D) ynajaHe HaeleKTpUCaHE YECTHIIC O/l CUCTEMa
KOju 3a/10BOJbaBajy penamujy V< 20@ng, TOe @ng ~4 €V IpencraBba TUIHYHY CHEPTHjY
BUCOKOCHEPreTcKuX Mely30HCKUX mpenasza enekrpona. OHu cy ykibydeHu y ab initio, amu He u y
MDF monen, mto mpeacTaBiba TJIABHHA PA3JIOT Heclarama Mel)y MeTo1aMa U IPUIIMKOM padyHama
cune ymka. Takohe, MDF Mozen koa mpopadyHa 3aycTaBHE CHJIE OJJIMYHO OIKCYj€ MHTEPAKIH]y
(OHOHCKHMX MOJIOBa M YHYTAp30HCKHX E€JIEKTPOH-IIYIUbMHA EKCLUUTAIMja Ha Op3uHama 4YecTHIe
mamuM o DepmujeBe Op3uHe (Ve) y rpadeHy, am je MOJCIOBAWkE Yy TOM OICETY OCET/HHBO Ha
TpeTMaH edekara Temreparype U Ipuryliemka Mmia3MoHa. Y CTaHOBJBCHO j€ J1a Ce y PEKUMY HUCKUX
Op3uHa 3aycraBHa cuiia y ciny4uajy 6e3 Al2Os cioja muHeapHo nmosehasa ca Op3MHOM yIaHEe YECTHIIE,
1ok ce y npucyctBy Al,O3 cioja youaa omirap MuK y 3ayCTaBHO] CHIIM (WJIM YCKH MUHHMYM Y CHJIH
JIMKa) Ha BeoMa MaJIuM Op3uHaMa V < Vg, koju nmotude o1l TO dhoroHCcKor Monia. Jlasbe, y IpUCyCTBY
u3onatopa, Ha Op3uHama Behum on depmujeBe, MakCHMajIHE BPEIHOCTH 3ayCTaBHHX CHJIIA CE
CMamYyjy U MmoMepajy Ka MamuM Op3nHama. Kana ce KOHIEHTpanja HOCHIIala HaeJIeKTpucama y
rpadeHy 3Ha4YajHo moBeha, JIOKaAIHN eKCTPEeMyM 3ayCTaBHE CHIIE Y PEKUMY HUCKUX Op3UHA, OJTHOCHO
UK Koju mpumapHo notuue ox TO ¢oHoHA, ce mpurymryje u 01aro momepa Ka HHKUM Op3uHaMa.
3aycTaBHa cHjia c€ y TOM Ciyd4ajy JUHEapHO MoBehaBa Kako Op3WHA jOHA JIOCTHIKE BPEIHOCT
®epmujeBe Op3uHe. YKOIMMKO je AeOJbhHA M30jaTopa MHOro Beha of yna/beHOCTH YECTHIE O]
cHcTeMa, eJIeKTpOCTaTHyKa crpera u3Mel)y MomoBa ca CyNMpOTHHX HOBpIIMHA rpadeH-u3onaTop-
rpadeH CTpyKType je ciaba, Te mocMaTpaHe Cuiie UMajy o0enexja KOMIO3UTa KOjU Ce CacTOjH O]l
jenHor cinoja rpadena Ha moiayoeckoHauHOM cyrcTpaTy. Kako ce pacTtojame uectuiie yBeha, Tako ga
je pena Benmumne neopuHe AloO3 cioja, omtap MUK y 3ayCTaBHOj CHIIM HA V << Ve HECTaje ¥ OHA Y
PEeXUMY HUCKUX Op3WHA IOKa3yje HelIMHEeapHy 3aBHCHOCT 0] Op3uHE yraaHe YeCTHUIle.

HcTpaxkuBame ypaleHO y OBOj T€3H AONMPUHOCH (PYyHIAMEHTAITHOM pa3yMeBamy edekara Koju
Ce jaBJbajy MPWJIMKOM HHTEPaKIMje joHa ca rpadeH-u3ogaTop-rpadeH KOMIO3UTHUM CHUCTEMHMA.
Mehytum, noOujeHn pe3ydaTaTd MOTY OWTH OJf WHTEpeca M TpU TMpoydaBamy pacejama
HaeNeKTPUCAHUX YeCTUIa ca MOBPIIMHA, MOJ MalluM YIJIOM, Ka0 M Yy Cilydajy CIEKTPOCKOIHje
€HEepreTCKUX ryOuTaKa eJEeKTpOHa CII0JeBUTHX CTPYKTypa Koje cajpike rpadeH kopucrehu cHoOn
€JICKTPOHA KOjH ce kpehe n3Haa BUXOBUX MOBPIIMHA, 0€3 TPAaHCMUCH]E U pedIIeKCH]e.
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IIpusor A. Ab initio metoa

IIpsu neo ab initio npopavyna ce cactoju y oapehusamy Kon-Illam (Kohn-Sham) ocnosaor
cTama jefHor cioja rpadeHa, Kao u oaropapajyhux ranacaux ¢yukuuja ¢, (0, z) uenepruja E,(K).
VY ToM pauyHy 3a KOHCTAaHTY jeAMHUYHE henuje rpadena kopuurheHa je eKCIepuMEeHTAIHO J0O0HjeHa
Bpeanoct 8y =0,245 nm, nok je 3a pacrojame u3Mel)y MEpUOIMUYHHMX PEIUIMKA CilojeBa rpadeHa
y3era BpemHoct ox L =5ay. ITomohy teopuje dynkumonana rycrune (Density Functional
Theory — DFT) pauynajy ce Kon-lllamoBe tanacHe ¢yHkuuje u enepruje xopucrehu mporpam 3a
caMmoycarjaiieHo 1moJse paBanckor tajiaca (Plane-Wave Self-Consistent Field — PWSCF) y okBupy
QUANTUM ESPRESSO mnakera. 3a noOujamkbeé OCHOBHOT CTama T'YCTHHE EJIGKTpOHA y3eTa je
21x21x1 Moukxopct-ITakoBa (Monkhorst-Pack) mpexxa K tauaka npse BpuiyeHoBe 3o0He, ca
rpannyHoM eHeprujom oa 50 Ry ~ 680 eV.

Jpyru neo npopauyHa jecTe oapehuBame (HyHKIM]je O3UBa HEUHTEparyjyhux eleKTpoHa U
ONTUYKE IPOBOJHOCTH. 3a 1Ba cioja rpadeHa Koju ce Halase y paBHHMA Z, =Fa/2 Mory ce
Hanucatu cieaehe QpyHKIMje oa3uBa!

ZIO(q,W,Z,Z’):lIO(q,w)5(Z—ZI)5(2’_Z|)' =12, (9.0.1)
rae ¢y QyHKIje )(10 ,(0,®) nobujene ab initio meTogoM, Tj. Ha OCHOBY IIPBUX IPUHIIUIIA KAO:
20 (G.0)=Lzg' c,(Gw), 1=12, (9.0.2)

npu uemy je 3J] dypujeoBa Tpancopmanuja GpyHKIMje 0A3MBa HEMHTEPAryjyhux enekTpoHa aara
Kao:

_2 f!(k)— f.1(k +0) _
Q&S ho+iy +E, (k) -E, (K +G)

pan,mIZ+q(K).p:ﬁlmﬁ+q(lzl)’ I =12 (903)

®epmu-Jlupakosa pacniofena Ha temneparypu 1 us (9.0.3) jecre f! (k) =1/ (e(E"”_El‘)/ D11, a
I'YCTHHE HaeJeKTprcama nmajy hopmy:

pni,mm(K) - .|.e_i(q+|z)'F P (F)'¢m|2+q‘ (F)dr. (9.0.4)

*

Pa3Boj Tanacue ¢pynkuuje paBanckor tanaca u3 (9.0.4) je y dopmu:
1 o R’

(p,2)=—=e"") C (K)e"", 9.05

¢nk (p ) \/5 ; nk ( ) ( )

rae cy xoeduuujentn Cy mobujenn camoycarnameHum pemasameM Kon-Illam anpokcumanuje
JIOKaJIHe TYCTHHE HaelleKTpucama. Y mnperxomuum jexnaunnama K = (K, K,) je 31 Bektop
peuunpoune peuietke, I =(p, z) je 3J1 Bextop monoxkaja, a uarerpanuja u3 (9.0.4) ce Bpim mpeko
jenuHnuHe 3anpemuHe Q=S x L, npu uemy je S jeauHuyHa noBpuirHa bpuiyeHoBe 30He.

Onrtruka IPoBOAHOCT Tpadena ce pauyHa kao o (@) =0, . (w)+o. (@), 1=12, rae je
yHYTap30HCKa, win JIpyneoBa MpoBOAHOCT Jarta Kao:

(9.0.6)
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TIpH 4eMy N, IpeaCTaBiba e)eKTUBHU 6POj HOCHOIA HACTEKTPUCAHA:

___Zaf ), < (K=0)" (9.0.7)
n OE (k) i
Mel)y30HCKa TPOBOTHOCT j€ J1aTa Kao:
2i h flk)-f!(k
O-mter(a))___ Z “ ( ) ( ) '
@Q 52 E\(K)—Ep(K) 70+i7 +E, (K)— E, (K) (9.0.8)

nkmk(K O)|: nkmk( ,:O)i| !
IIpHu 4YEMY Cy I'YCTUHE CprjeZ

nk mk+q( ) Ie_l(q+K) r Jnk MK +q (f)df, (909)

rae je:

T g (1= e (4000, (3,05 (0] (O (¢010)
Jla Ou ce mocturia Oosba pe3onynuja y ayrotaiacHoMm numecy (q—0) ¥ Ha HUCKUM
eneprujama (w — 0), QyHKIHje 031UBa U MPOBOJHOCT Cy 100HjeHe U3 TamacHuX GyHKuuja @ () u
enepruja E,(K) mspauynarux 3a 601x601x1 Monkxoper-IlakoBy Mpexy, mro oarosapa 361801
K rtauku y npBoj bpunyenoBoj 3ouu. Cymmupame je m3BpiieHo 3a mpeko 30 (n,m) 3o0Ha, a y
npopadyHUMa Cy KopuIinheHe J1Be BPEAHOCTH MapaMeTpa MpUryIemha: Vi, =10 MeV 3a mpenaze y
OKBHPY UCTHX 30HA (N <> N) U ¥y =50 MeV 3a npenaze uzmel)y paznuuntux 30Ha (N <> m).

Onrtuyka rpaHuIa ce KOPUCTH J1a Ou ce TagHo y3emu y 003up nonpunocu OK ¢ponona. Haume,
30or Beoma Hucke eHepruje @K ¢onona (~50 meV), mwuxoe uHTepakimje ca JHpakoBUM
TJIA3MOHOM Ce JIelIaBajy Ha MajiM TaJacHuM OpojeBuMa, pena enuuure (= 0,01 nm™. Mehyrum,
Jak U 3a Beoma rycty K mpexy, kao mto je 601x601x1, MuHUMaNHU TamacHU OpOj KOjU MOXKe /1a
ce mocerne je =0,049 nm™, mro je Behe o1 TanacHor 6poja Ha KOjeM J0Ja31 10 AHTUYKPILITAka
nu3Mel)y poHOHCKE ¥ MIa3MOHCKE TpaHe, 300T Yyera ce M ynoTpedsbaBa ONTHYKH Jrmec [68].

® [pernocTakiba ce 1 je MPOBOAHOCT M30TPONHA y (X, Y) paBHH, Te X O3HA4YaBa Jia ce MOCMATpa CaMo XX KOMIIOHEHTa
JIUjarOHATHOT TEH30pa IIPOBOAHOCTH, I0K je 1 ={X, Y}.
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buorpaduja ayropa

Ana Kamunuh je pohena 2. 12. 1993. rogune y beorpany. 3aBpmmina je OCHOBHY KONy
»wAecnor Credan Jlazapesuh” y beorpany u lllecty 6eorpaacky ruMHa3ujy Kao Hocwiian Bykose
nuruiome. EnexktporexHuuku ¢akynreT YHuBepsuteta y beorpany ymucana je 2012. roause.
Jumnomupana je Ha ojiceky 3a DU3NYKy EIeKTPOHUKY, cMep BHOMEIMIMHCKH M eKOJOLIKU
umkewepunr 2016. rommue ca mpoceyHoM omeHoM 9,13, JlumimoMcku paa moa  Ha3sMBOM
»ABosanuanu npekuan JJHK u muieHTpuyHr XpoMO30MH HaCcTaJIM JCjCTBOM 3paduema’ oj0paHuia
je y cenremOpy 2016. rommne ca omenom 10. Jluruiomcke akajeMcke — MacTep CTyAHje Ha
Enextporexnunukom daxyntetry y beorpany, mHa Mogayny 3a OHOMEIHMIMHCKO U €KOJIOIIKO
MH)XEHEPCTBO yrucaina je y okroopy 2016. roqune. [Tonoxxuia je cBe HCITUTE ca IPOCEYHOM OILIEHOM
10,00 u y centembpy 2017. ronune je ogdpaHmiia MacTep paj MojJ Ha3uBoM ,,KapakTepuzaiuja
paaMjalluOHO CUHTETHCAHUX XUApOren HaHokommosuta”. lcre roauHe ymucyje AOKTOpCKe
akajeMcke crynuje Ha Enextporexanukom ¢dakynrery y beorpany, moayn Hykieapra, MeaumuHcKa
u exoJoika TexHuka. [lo kpaja mxosncke 2018/2019. ronuue nonoxmuia je CBe UCIUTE ca MPOCEYHOM
omeHoM 10,00 m wucmyHmia cBe o0OaBe3e mpeaBuleHE CTYAMjCKHM NPOTPaMOM CKYIUBIIA
npensubennx 120 ECIIb.

On 1. 1. 2018. ronune 3amociieHa je y Jlaboparopuju 3a atoMcky ¢usuky MHCTHTYTA 32
HyKJIeapHe Hayke ,,Bunua”. buia je yuecHuk OunarepanHor npojekra uzmely Penyonuke Cpouje u
Peny6nuke XpBarcke 1moja Ha3WBOM ,, T€OpHjCKO MCTpaKMBamkE MHTEPAKIMja joHA ca rpad)eHOM U
rpaden/usonarop/rpader komnosuruma”. ¥ jyny 2018. rogune 6una je ydecHuk Jletwe mkone y
beuy y ckiony COST akuumje mox nasusom ,,Multi-Functional Nano-Carbon Composite Materials
Network”. Tokom npBe mosoBuHe 2019. roauHe apkana je mabopaTopujcke BexOe M3 mpeaMeTa
Texunuka ¢usuka |l Ha Texronomko-meranypikom akynrery YHuBepsurera y beorpany.
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N3jaBa o ayropcTBY

Nwme u npe3ume aytopa: Ana Kanuauh
Bpoj unmekca: 5018/2017
U3jaBibyjem

Jla je TOKTOpCKa ArcepTallyja moj HacJI0BOM

WuTepaknyja jona ca rpaden-uzonatop-rpaden

KOMIIO3UTHHUM CHUCTCMHUMa

* PEe3yNTaT COICTBEHOI MCTPAKUBAYKOL paja,

e Jla qUcepTaiyja y IeNIMHU HU Y ISJIOBUMA HUje Ona Mpe/yuioKeHa 3a CTULAbE APYTe TUIIIoMe
npeMa CTYJIUjCKUM MporpaMuMa JpYruxX BUCOKOIIKOJICKMX YCTaHOBA,

¢ Ja Cy pE3yliITaTu KOPCKTHO HAaBCIACHU U

* Jla HUCaM KpUIWJIa ayTopcKa MpaBa U KOPUCTHIIA HHTEJIEKTYAIIHY CBOJUHY JIPYTUX JIHUIIA.

V¥ Bbeorpany, Hornuc ayropa




M3jaBa 0 HCTOBETHOCTH IITAMIIAHE U €JIEKTPOHCKE Bep3Hje JOKTOPCKOT pajaa

Nwme u ipesume aytopa:  Ana Kaymnanh

bpoj unmexca: 5018/2017

Crynujcku nporpam: EnekTpoTexHUKa U pauyHapCTBO

HacnoB pana: Mutepakiuja jona ca rpaden-u3zonarop-rpadeH KOMIo3uTHUM CUCTEMUMA

Menrop: mpod. np Josan I[Beruh

W3jaBspyjemM aa je mraMnaHa Bep3uja MOT JJOKTOPCKOT pajia UCTOBETHA €IIEKTPOHCKO] BEP3UjU
KOjy caM Ipelajia paad IoxXpamuBama y JHMruTaaHoM pemo3uTopujymy YHHBep3uTeTa Yy
Beorpany.

Jlo3BosbaBaM Ja ce 00jaBe MOjU JIMYHU TOJAIM BE3aHHU 3a J00Hjame aKkaJeMCKOT Ha3HBa
JOKTOpa HayKa, Kao MITO Cy UME U MPEe3uMe, TOANHA U MeCTO pol)erha U JaTyM o0paHe paja.

OBU NTUYHY TOJIAIU MOTY ce 00jaBUTH Ha MPEXKHHUM CTpPaHMIIAMa JUTUTAIIHE OUOJINOTEKE, Y
EJIEKTPOHCKOM KaTaJIoTy U y myOinkanujama Y HuBep3ureta y beorpany.

VY Bbeorpany, Hornuc ayropa




N3jaBa o kopumhemwy

Omnamhyjem YHuBep3uTeTcKy OmOIuoreky ,,CBerozap MapkoBuh” na y Jlururamau
perno3uToprjymM YHuBep3uTera y beorpamy yHece Mojy TOKTOPCKY JUCEPTAIN]y MO HACTIOBOM:

WNHurepakuuja jona ca rpadeH-uzonarop-rpadeH KOMIIO3UTHUM CUCTEMUMA

KOja je MOje ayTOPCKO JeJo.

JlucepTranujy ca CBMM HpPWJIO3MMA TIpejana caM y eJIeKTPOHCKOM (OopMaTy IOTOJHOM 3a
TPajHO apXUBUPABE.

Mojy TOKTOpCKY AMCEPTAlH]jy MOXpameny y JJurutaninom peno3utopujymy Y HUBep3uTeTa y
beorpagy u IOCTYnmHY y OTBOPEHOM IPHUCTYIYy MOTY Ja KOPHUCTE CBH KOJH IOWITYjy OJIpende
caapxxane y ogabpanom turny juieHie Kpearusae 3ajennuie (Creative Commons) 3a kojy cam ce
OJUTy4HIIA.

1. AyropctBo (CC BY)
2. AyropctBo — HekomeprmjaiaHo (CC BY-NC)
3. AyropctBo — HekoMepujaiHo — 6e3 mpepaaa (CC BY-NC-ND)
AyTopCTBo — HeKoMepuujaHo — aenauty noa uctum ycinosuma (CC BY-NC-SA)
5. AyropctBo — 6¢3 npepana (CC BY-ND)
6. AyropctBo — nenuta 1o uctuM yciosuma (CC BY-SA)

(MonuMo 1a 3a0KpYy>KUTE caMo JeAHY OJ1 IEeCT MOHYH)eHUX JIUIICHIIN.

Kparak onuc qMIIeHIM je cacTaBHU JIe0 OBE U3jaBe).

VY beorpany, IHornmc ayropa




1. AyropcrBo. J[03BoJbaBaTe YMHOXKaBamwbe, AUCTPUOYIIUjY U jaBHO CAOIITaBamKE Jeia,
npepajie, ako ce HaBeJle MMe ayTopa Ha Ha4MH ofipel)eH oJ1 cTpaHe ayTopa UiTh AaBaolia JIMIEHIIE, YaK
1 y komepuujaiae cepxe. OBo je Hajci000 HMja OJ1 CBUX JIMIICHITH.

2. AyTopcTBO — HekoMepuHjajiHo. J[03BojbaBaTe yMHOXaBame, TUCTPUOYLH]Y U jaBHO
caomInTaBame Jeia, ¥ pepaje, ako ce HaBeJe MMe ayTopa Ha HauuH ojpeleH o1 ctpane ayTopa win
nasaolia jguieHie. OBa JIMIEHIa He J03B0JbaBa KOMEPIHjaIHy yrnoTpely aena.

3. AyTopcTBO — HeKoMepuujajdHo — 0e3 mnpepaaa. Jlo3BoJbaBaTe YMHOXKaBambe,
aucTpuOyLMjy W jJaBHO CaONIITaBame Jiena, 0e3 mpoMeHa, MpeoOIMKoBamka WK yrnoTpede aena y
CBOM JIeJTy, aKO C€ HaBeJIe MMe ayTopa Ha HauuH ojpel)eH oJ1 cTpaHe ayTopa WX JaBaolia JUICHIIE.
Oga nuieHIa HE JJ03BOJbaBa KOMEPLHUjaIHY yIoTpeOy Aena. Y 0HOCY Ha CBE OCTAaJIE JIHUIICHIIE, OBOM
JIUIICHIIOM Cce orpaHu4aBa HajBehu oOuM mpaBa kopuiihema Jena.

4. AYTOpCTBO — HEKOMEpPHHUjaJHO — [eJUTH MOA HCTUM YycjJoBuMa. Jlo3BoJjpaBare
YMHO’KaBame, TUCTPUOYIIM]Y U JaBHO CAOMIITABAE Jejia, U IPepajie, ako ce HaBee UMe ayTopa Ha
HauuH oJpeleH o/ cTpaHe ayTopa MM JaBaolia JHUIIEHIIE U aKo ce Ipepaaa AUCTPUOynpa Mo HCTOM
WIN CIIMYHOM JiuiieHoM. OBa JUIeHIIa He J03B0JbaBa KOMEpLMjaIHy ynoTpely aena U nmpepaja.

5. AyropcTBo — 0e3 mpepana. Jlo3BosbaBaTe YMHOXaBame, IUCTPHOYIH]Y W jaBHO
caolIlTaBame Jelia, 0e3 IMpoMeHa, IMPeoOIMKOBaba WK YIIOTpeOe Jeiia y CBOM JIEIy, aKO Ce HaBe/Ie
uMe ayTopa Ha HauMH ojpeheH o cTpaHe ayTropa WiH JaBaona juneHne. OBa JMIEHIa 103B0JbaBa
KOMepLHjanHy ynotpely nena.

6. AyTOpPCTBO — IeJTUTH MO HCTHM ycjaoBUMA. J[03BOJbaBaTe YMHOKABAE, TUCTPUOYIIH]Y
U jaBHO CaoMIlTaBame JieNia, U Mpepaje, ako ce HaBelle MMe ayTopa Ha HayuH ofApeheH of cTpaHe
ayTopa WIH J1aBaolia JIMIEHIIE U aKo Ce Mpepaja AUCTpUOyHpa Mo UCTOM WIIH CIIMYHOM JIMIICHIIOM.
OBa sMIleHIIa J03BOJbaBa KOMEpIHjallHy ynoTpeOy nena u mpepaga. CnuyHa je codTBEpPCKUM
JUIIEHIIaMa, OJJHOCHO JIMIICHI[aMa OTBOPEHOT KOJ1a.



