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Kvantne zice [1-3] predstavljaju ograni¢ene
kristalne strukture kod kojih se uslovi na granicama
razlikuju od onih u unutrasnjosti, tj. translaciona si-
metrija naruSena je duz pravaca normalnih na Zicu (v
iz pravci).

Ako unutar zice (izmedu njenih grani¢nih pov-
rS§ina) nema nikakvih deformacija (naruSenja) kristal-
ne strukture (kristalna reSetka je bez primesa,
vakancija i sl.), onda se ona naziva idealnom Zicom
[2]. U suprotnom, ako ove deformacije postoje (npr.
kao posledice dopiranja stranim atomima), tada se ta
struktura naziva deformisanom Zicom. U ovom radu
posmatra se idealna ultratanka Zica kubne kristalne
strukture (slika 1) nacinjena u/ili na supstratu nekim
tehnicko-tehnoloskim postupkom (naparavanjem,
rasprSivanjem i sl.), Ciji su osnovni kristalografski
podaci:
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FONONSKI SPEKTRI U KVANTNIM
ZICAMA*

U radu je izvisena analiza fononskih spektara i dozvoljenih fononskih stanja
kvantne Zice sa prostom kubnom kristalnom strukturom primenom dvovre-
menskih temperaturskih retardovanih Grinovih funkcija, a potom je izviseno
njihovo poredenje sa energetskim spektrima fonona u neogranicenim kristal-
nim strukturama i tankim filmovima. Rezultati istraZivanja predstavijeni su
graficki za razne vrednosti granicnih parametara. Sprovedene analize su po-
kazale bitne razlike u zakonu disperzije fonona u pomenutim sistemima, kao
iskljucivu posledicu postojanja granica odgovarajuce strukture, u kojima
energetski spektri poseduju energetske gepove. Jos jedan vazan rezultat je dis-
kretnost zone dozvoljenih fononskih energija u konfiniranim kristalnim
strukturama, za razliku od prakticno kontinualnih fononskih spektara u bal-
kovskim materijalima.

(& v, 0, ¢) =2 -1, gde je o konstanta kristalne resetke,
N.4/- su brojevi atoma duZ x, y i z ose, Co, — Hukova
konstanta elastiCnosti u o praveu i N, € (04,2,..., Nyi)
— indeksi resetke duZy i z pravaca. Vektor A povezuje
atom na mestu 7 sa njegovim najblizim susedima. Na
osnovu toga, o modelu se moZe zakljuciti sledece:

1. Kvantne Zice poseduju Cetiri granine povrsine:
dve paralelne XY ravnima (itozaz = 0iz = L, = N.a)
idve paralelne XZ ravnima (ito zay = Oiy = L, = Nya),
dakle, ogranic¢ene su duZy i z pravaca i neogranicene
duZx pravca.

2. Duz y/z ose locirano je Ny + 1 atoma.

3. Torzione konstante C** zanemarljive su u
odnosu na konstante istezanja C”.

4. Smatra se da atomi koji pripadaju grani¢nim
slojevima prikazane kvantne Zice interaguju sa spolja-
$njim sredinama, bez obzira na to §to duZy iz prava-
ca (levo od leve i desno od desne, odnosno, iznad
gornje i ispod donje grani¢ne povrSine) nema atoma
(motiva, ¢vorova) zice. Granini atomi su, medutim,
"spregnuti’ izmenjenim Hukovim silama za atome
sredina — supstrata koji ih okruzuju [1-5]. U skladu sa
napred navedenim uslovima, konstante elasti¢nosti
koje opisuju interakcije atoma grani¢nih povrSina sa
spoljasnjim sredinama, modifikovane su odgovaraju-
¢im koeficijentima iy, c i ¢.

Uzimajuéi u obzir sve ove uslove i Cinjenicu da
suslojevizan,<-1in>N, + 1, kaoizan.<-1lin;
> N, + 1 odsutni, moramo obracunati i sledece:

Uanpn, = 0;-12n, An, 2N, + 1;
(ny: 2L 0, Ny ).

Polazna tacka teorijskog pristupa analizi opisa-
nog modela je standardni Hamiltonijan fononskog
podsistema u neogranicenim Kristalnim strukturama,
napisan u harmonijskoj aproksimaciji, kao i u aprok-
simaciji najblizih suseda, koji je prilagoden modelu
kvantne Zice prikazanom na slici 1:
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Slika 1. Poprecni presek (duz X-ravni) modela kvantne Zice
Figure 1. Cross section (along the X—plane) of the quantum—
wire model
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gde su: uyz — mali pomeraji atoma na mestu niz svog
ravnoteZnog poloZaja u pravcu a, a p,z — odgovaraju-
¢iimpulsi. M je masa atoma.

Zakon disperzije fonona potraZzi¢emo prime-
nom dvovremenske temperaturske retardovane Gri-
nove funkcije oblika:

Gt (t — 1) = oz Olagn @))) =
=0 (1) (uoz @, uaz @)]o €))

koja zadovoljava jednacinu kretanja:
2~ ih
-Mo“Gzip (0) = —?n Swim +
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Kao i kod film-struktura [10], i ovde se moraju
izraCunati odgovaraju¢i komutatori, odnosno odrediti
Grinove funkcije posebno za atome grani¢nih slojeva,
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a posebno za atome iz unutrasnjosti filma. Preimeno-
vanjem m — n i zamenom nadenih komutatora u je-
dnacinu kretanja (2) za Grinove funkcije (1), te
primenom delimi¢ne Furijeove transformacije (samo
duz x — pravca, gde je posmatrana struktura neogra-
nic¢ena)

1 k
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dobija se sistem od (V, + 1) x (NV; + 1) diferencnih
jednacina koji u opStem sluc¢aju nema analiticko re-
Senje, pa ¢emo ga potraZiti za slucaj slobodnih pov-
rSina, kada se povrSinske perturbacije zanemaruju
(¢ = @ = y = ¢ = 0). Na osnovu opstih algebarskih
stavova [13], jasno je da se nepoznate Grinove fun-
kcije iz (2) mogu izraziti kao:

G _ Sr{ny,nz
nyny —
RN N1

gde R, ,, predstavlja odgovarajucu "zamensku" deter-
minantu, a SRNyH,NZH—ZD kvadratnu determinantu sis-
tema. U cilju osnovnog zadatka ovog istraZivanja, a to
je odredivanje fononskih energija, potrebni su nam
polovi Grinovih funkcija, koji se dobijaju kada iste te-
7e beskonacnosti, §to znaci da mora biti:

Ry =0.

Kako RN+ 1,1 predstavlja poznatu 2D determi-
nantu sistema, ona moze da se izrazi preko karakte-
ristiénih Cebisevljevih polinoma druge vrste, ¢ime se
dobija zakon disperzije fonona u kvantnim Zicama:

CAD PRI T

¢iji je oblik slican odgovaraju¢em za beskonacne kris-
talne strukture. Glavna razlika sastoji se u tome §to
fononski kvaziimpuls v kvantnim Zicama uzima dis-
kretne vrednosti u y iz pravcima duz kojih je struktu-
ra ograniena, dok je duz x pravca kontinualan.
Takode se moZe uociti da je minimalna energija fono-
na u kvantnim Zicama razli¢ita od nule (za k™™ =0) i
iznosi:

Ek—Z\/sm +sn2

Amin = Efy, = B0k, 420 =

o ak (V)

= 2\/ k™ (M) + sin

—, 0
gde je:

min 1 min, n 1
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slojeva duZy i z pravaca respektivno.
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Slika 2. Parcijalni fononski spektar EE=E, (X 2), X = sin(oky/2)
Figure 2. Partial phonon spectra E =EM,V(X2), X =sin(ok,/2)

Na slikama 2 i 3 graficki su predstavljene osnov-
ne Kkarakteristike fononskog spektra (dozvoljenih
energija) u kvantnim Zicama. Isprekidane linije ozna-
¢avaju kontinualne zone dozvoljenih fononskih ener-
gija u neograni¢enim strukturama. Uporedivanjem
ovih spektara sa istim u neogranienim i film-struk-
turama moZemo jasno uociti najbitnije razlike.

Prvo, kontinualna zona dozvoljenih fononskih

energija balk—struktura se pod uticajem dveju para-
lelnih grani¢nih povrsina kod filma cepa na diskretan
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Slika 3. Kompletan fononski spektar
Figure 3. Full-scale phonon spectra

niz kontinualnih (monoslojnih, ili dvodimenzionih)
podzona ¢iji je broj jednak broju atomskih slojeva
izmedu dve grani¢ne povrSine filma. U kvantnim Zi-
cama se svaka od tih podzona (posebnozav = 1,za v
=2, pav =3,izav =4, jer je prikazana kvantna Zi-
ca sa 4 monoatomska sloja duZ jednog pravca ograni-
Cenja) cepa na diskretan niz kontinualnih
(monolancanih ili jednodimenzionih) podpodzona ¢i-
ji je broj jednak broju atomskih slojeva izmedu druge
dve grani¢ne povrSine.

Kompletan spektar mogucih (dozvoljenih) dis-
kretnih fononskih energija (zonskih — balkovskih i
podpodzonskih — u Zicama) za slucaj 5x4 slojnih kvan-
tnih Zica prikazani su na slici 3. Vidi se da dolazi do
preklapanja nekih podpodzonskih nivoa koji pripada-
ju razli¢itim energetskim podzonama. Pored toga,
primetni su dodatni energetski gepovi (za film i za zi-
cu), koji su iskljuciva posledica postojanja prostornih
granica. Veli¢ina gepa odredena je izrazom (4).

ZAKLJUCAK

U radu su istraZeni i analizirani energetski spek-
tri (moguca energetska stanja) fonona u kristalnim
idealnim beskona¢nim, tj. neograni¢enim i u ograni-
¢enim stukturama (kvantnim Zicama), sa primitivnom
kubnom resetkom. Na osnovu ovoga se doslo do sle-
decih vaznijih rezultata.

1. Ove analize su pokazale bitne razlike u zako-
nu disperzije fonona u pomenutim sistemima, kao is-
kljuc¢ive posledice postojanja granica odgovarajuce
strukture, u kojima energetski spektri poseduju ener-
getske gepove. Veli¢ine gepova zavise od dimenzija
uzoraka (debljine filma, odnosno, debljine i Sirine zi-
ce) i veoma brzo, prakticno parabolicki, opadaju sa
njihovim poveéanjem.

2. Postojanje grani¢nih uslova ima za posledicu
promenu energetske zone fonona. U odnosu na zonu
dozvoljenih energija idealnih struktura sa prakti¢no
kontinualnim rasporedom, zona fononskih dozvolje-
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nih energija u filmu je izrazito diskretna. Ona se sas-
toji od dvodimenzionih podzona. U svakoj od podzo-
na energija uzima kontinualne vrednosti. Pove€anjem
broja slojeva filma povecava se broj diskretnih stanja
unutar zone dozvoljenih energija. Kod kvantnih Zica
ova diskretnost je dvodimenziona — duZ oba pravca
gde postoje grani¢ne povrsine, §to znaci da se konti-
nualnost podzona narusava i one dobijaju diskretan
karakter.

3. Spektri fonona u kvantnim Zicama poseduju
donji i gornji) energetski gep. Posledica postojanja
donjeg energetskog gepa moZe da se tumaci na slede-
¢i nacin: on odgovara energiji osnovnog stanja fonon-
skog sistema i predstavlja najmanju energiju koju
treba ulozZiti da bi se u filmu pojavili akusticki fononi
(optickog tipa). Sve do te energije (aktivacione tem-
perature) fononi se mogu nalaziti samo u nekim od
vezanih stanja, npr. sa elektronima u Kuperovim pa-
rovima. Do te temperature ceo sistem se ponasa kao
zamrznut. U kvantnim Zicama ovi kvantno-dimenzi-
oni efekti, pa i aktivaciona temperatura, su znatno
izraZeniji — veci za preko 40%.

4. Sve razlike izmedu posmatranih (neogranice-
nih i ogranicenih) kristalnih sistema su izraZenije Sto
je film tanji, a Zica tanja i uZa, i iSCezavaju kada de-
bljina filma, odnosno debljina i Sirina kvantne Zice,
teZe beskonacnosti.

SUMMARY
PHONON SPECTRA IN QUANTUM WIRES
(Scientific paper)

Dusan Ili¢!, Dejan Rakovi¢?, Jovan Setrajci¢’
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Green’s function method, adjusted to bound crystalline structures, was
applied to obtain the phonon dispersion law in quantum wires. The con-
dition of the existence of small mechanical atom movements defining
phonon spectra can be found by solving the secular equation. This pro-
blem was presented graphically for different boundary parameters. The
presence of boundaries, as well as the change of boundary parameters, le-
ads to the appearance of new properties of the layered structure. The
most important feature is that, beside the allowed energy zones (which
are continuous as in the bulk structure), zones of forbidden states appear.
Different values of the boundary parameters lead to the appearance of
lower and upper energy gaps, or dispersion branches spreading out of the
bulk energy zone. The spectra of phonons in corresponding unbound
structures were correlated to those in bound structures.
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