YHUBEP3UTET Y BEOI'PALY
ENNEKTPOTEXHUYKA OAKYNTET

AywaH b. Tonanosuh

AHAJIM3A N MOOENOBAHKE
EJIEKTPOHCKUX CTABAY HgTe
HAHOCTPYKTYPAMA

AOKTOpCKa gucepTtaumja

beorpaa, 2020.



UNIVERSITY OF BELGRADE
SCHOOL OF ELECTRICAL ENGINEERING

Dusan B. Topalovi¢

ANALYSIS AND MODELING OF ELECTRON
STATES IN HgTe NANOSTRUCTURES

Doctoral Dissertation

Belgrade, 2020.



Jatym onOpane:

MenTop:
np Brnagumup Apcocku, BaupeaHu npodecop
VYuusepsuteT y beorpany — Enekrporexunuku ¢axynrer

YiaHoBH KOMHCH]e:
1ap Munan Taguh, penoBau mpodecop
VYuusep3utet y beorpany — Enekrpotexuuuku paxyntet

np [erap Jlykuh, penosau npodecop
VYuusep3utet y beorpany — Mamuncku axynrer

np Jenena PagoBanoBuh, penoBHH mpodecop
VYuusep3uteT y beorpany — Enekrporexanuku ¢akynrer

np Ilerap MartaBysb, penoBHH mpodecop
VYuusep3utet y beorpany — Enekrporexanuku dakynrer

np Bnagumup PajoBuh, Banpemnu mpodecop
VYuusep3uteT y beorpany — Enekrporexunuku dakynrer




3axBajHULIA

Benuky saxeannocm oyeyjem menmopy, npogecopy Braoumupy Apcockom na npeonoxtceHoj
memu 3a UCMpadXcusarbe, CMpnwberwy U U3080jeHom epemeny. llaxcoueom anaiuzom moz paoa u
KOPUCHUM Cy2eCmujama nomozao je 0a yCnewHo casnaoam npoobieme moKom uzpaoe 0OKmMopcKe
oucepmayuje.

3axsamyjem ce npogecopy Munany Taouhy 3amo wmo je umao 0080bHO Gepe y Mmene u
NPYIHCUO MU WIAHCY 0a YKOpAyum y ceem Hayke. 3aHUMBUBUM Npeddsaruma npogecop me je
3aunmepecosao 3a 001ACM HAHOENeKMPOHUKe, 00K C) Fe208U cagemu y 3HAYAjHO] Mepu
VHanpeounu Keaiumem mMo2 Hay4Hoz paoa.

Ilocebno o6ux owceneo oa ce 3axeanum Op Hemarou Yykapuhy na npyoswcenoj nomohu
NPUTUKOM peanu3ayuje npocpamcKux Kooosa 3a guuie3oncke k'p mooene u mooen jaxe gese. Fbezosu
CMPYUHU cagemu Cy Mu OJAKUATU pA3yMeBarbe KoOpuuheHux MemoooiouKux npoyedypa Ha OCHO8Y
KOJUX Cy NpoU3auiiu pe3yimamu uz oge oucepmayuje.

I would like to express my gratitude to Professor Francois Peeters for his generous efforts
in helping me to prepare my papers for publication.

Konecama uz Uncmumyma 3a nykneaphe nayke ,, Bunua“ cam 3axeanan na pazymesarvy Koje
Cy NOKA3aIu, HapoOuyumo y nepuoody Kaoa cam nucao 00OKmopcKy oucepmayujy.

Ha kpajy, anu u najeasxcuuje, scenum oa ce 3axeanum Mojum pooumensuma Bojumupku u
bpanucnasy, na uckazanoj pooumemckoj wydasu u 6€3ycio8HOj NOOPULYU Y HAJIMENCUM MPEHYYUMA
Kaoa cam xmeo 0a 00YCMaHeM.

08y doxkmopcky oucepmayujy noceehyjem mojum pooumesuma. Mama u mama xeanra Bam
Ha ceemy!



HacnoB nucepranuje: Ananuza u MOJICJIOBalk-€ €IEKTPOHCKUX cTama y HgTe nanoctpykrypama

Caxerak: lVcTpakeHa cy CIEKTpPOHCKa CTama JKuUBa-Tenypun (xemujcka o3Haka: HgTe)
HAaHOCTPYKTYpa pa3iMuuTHUX JIUMeH3Wja Kopuimnhemem K:p Teopuje um Meronma jake Bese.
Ananusupane cy acumerpuude asoctpyke HgTe/CdxHQixTe kBanTHe jame, nBoaumensuone (2]1)
HgTe mnanorauke (xBaHTHe Tauke) u 2/ HQTe HaHompcTeHOBM (KBAaHTHM IPCTEHOBH).
[IpencraBibene cy Hajuenthe kopuimheHe TEXHOIOTHjE POU3BOIBE PA3MOTPEHUX HAHOCTPYKTYpA.
Oojammena cy ocaoHa cBojctBa HgTe, CdTe u CdxHg.xTe.

JlerasbHO Cy ommcaHu Teopujcku Mojenu. [IpencraBibeHe cy ocHoBe Buiie3oHcke K- p
TeopHje Koja je KopuinheHa 3a MOJIETIOBabE EIEKTPOHCKE CTPYKTYpE aCUMETPUYHUX JBOCTPYKHX
HgTe/CdxHgi1xTe xBanTHuX jama. OmucaH je TMOCTYMaK U3padyHaBamba 30HCKE CTPYKType
MacHBHOT TOJYIpoBoIHUKA noMohy meprypOarmonor K- p monena. Jla Ou ce MOTIIO CIIpOBECTH
MOJIEJIOBAkhE€ 30HCKE CTPYKTYpE MOIYNPOBOJHUUYKHAX KBAaHTHHMX jaMa, U3BpIICHA je FeHepanu3aiuja
neprypbammonor K-p moxmena y okBupy Teopuje anBenonHux QyHkiuja. [lobujern K- p
XaMWITOHH]aH, KOJU Jaje TOTHyH OMNKC €JIeKTPOHAa U MIyIUbMHA Y XETePOCTPYKTYpH ca
MEPUOJANYHUM TOTEHIIMJATIOM, TEOPHUJCKU TpeACTaBba OECKOHAYHY MATpHUIly KOJy HHje Moryhe
JTUjaroHaM30BaTH. 300T TOTa jeé MOTPEOHO pEeayKOBAaTH OIMMC 30HCKE CTPYKType Ha OKOJIUHY
(dbyHIaAMEHTATHOT €HEepreTCKOT Tporiena. To je Mmoryhe ypaauTu y OKBUPY TeopHje mepTypOanuje y
npucycTBy kpasuaercHepaije (JleBamHOB peHopManmsanuonu wmerton, mBen. Lowdin). Osa
TeopHja je IeTaJbHO OIMKCaHa W TpeacTaB/beH je ocMo3oHcku KejuoB (enrn. Kane) K- p mogern.
Bumesonckun K- p Momenn BepoJOCTOJHO OMHUCYjy €JIEKTPOHCKY CTPYKTYPY CaMO y OKOJMHH [
Tauke, INTO HHUJEe 3al0BOJbaBajyhe 3a HAHOCTPYKType Yy KOjUMa je KpeTame HOCHJIaIa
HaeJeKTpUcCamka OTPAHMYEHO Yy CBa TPU MPOCTOpHA TpaBIiia. 3aTo je 30HCKa cTpykTrypa 2] HgTe
HaHOTa4yaka W HAHOMPCTEHOBA omMKcaHa MOMOhy CIOKEeHMjer Mojelia jake Be3e. Y OBOM MOJENy
yKynHa TajlacHa (yHKIHMja je TpHKa3zaHa Kao JIMHeapHa KOMOWHAIMja aTOMCKUX opoOwurana.
[IpenacraBibena je wmaremaTudka (opMynanuja jeTHOYECTHYHOT MOJENIa jake Be3e 3a
MOJTYITPOBOTHUKE ca CaJCPUTHOM KPHCTAITHOM CTPYKTypoM. [loka3zaHo je Kako ce pemyKiuja
nmpobJieMa y MoJIelTy MOXe CITPOBECTH KOPHUITNEHEM JABOIICHTAPCKE alpOKCHMaIlHje.

IIpBo je dopmupan MOJCT €IEKTPOHCKUX crama y acumerpuunum HgTe/CdxyHgixTe
JIBOCTPYKHM KBaHTHHMM jamama HapactanuM y [001] mpasiy. Kopumrhen je ocmo3oncku Kejuos K -
p Mojaen y OKBHpPY anpoCKHMallMje aHBEJIONMHUX (QYyHKIHUja. AcuMeTpuja KoHpuHUpajyher
MOTEHIIMjala ABOCTPYKUX KBAaHTHUX jamMa JOBOJM JI0 OTBapama mpoiena. OBaj Mpolen He MOCTOjH
Yy pa3MOTPEHOM CHUMETPUYHOM CHUCTEMY U MOKE C€ OTBOPUTH MPUMEHOM EJIIEKTPUYHOT I0Jba.
CnuH-0pOWTHO CHpe3ame ce jaBba yciesd acuMeTpuje KoHpuHupajyher moTeHIjana U yTU4e Ha
€HEepreTCKH mpollen U 30He. EnexTpoHcka U MIyMJbUHCKA CTamka cy BehUM JeloM JIOKaau30BaHa Y
pa3IMUUTUM jaMama M H3pakeHa XuOpuauzaiuja uMmely BHX AOBOIM 10 OTBapama CIUHCKU
3aBUCHOT XMOPUIM3AIMOHOT EHEPreTCKOr IMpoliena 3a KOHAYHY BPEAHOCT TalacHOT BEKTOpa.
[TokazaHo je ma ImIMpHUHE JBE KBaHTHE jamMe kao W MosiapHu yaeo CdxHgixTe xoHTposuiny
BEITMYMHY €HEPreTCKOr mpollena m3Mmel)y MIYINJBMHCKUX CTamkba U XUOPHUIU3ALHUOHOT €HEPreTCKOT
mpouena. Takohe, eHepruje 30Ha HCIOJbABaJy MHBEPTOBAHH 30HCKU pacropen, U 300r Tora je
Moryha HeTpuBHjaJIHa MPOMEHA KBaHTHE (a3ze y pa3MOTPEHOM CHCTEMY.

HcnuTana cy enekTpoHCKa U ONTUYKA CBOJCTBA KBA3U-HYJITOJAUMEH3HOHUX HAHOCTPYKTYpa.
[Ipoyuene cy 2JI HgTe nanorauke u 2/ HgTe HaHOompcTeHOBH KBaJIpaTHE M XEKCaroHaTHE
reomeTpuje. DopMupaH je jeHOUECTHUHH MOJEN jake Bese y Oasucy Sp3d®S’ opOurana Hammcan y
Crnejrep-Kocteposoj (enrn. Slater-Koster) nortarnmju. CKOKOBH €IEKTpOHA Cy OTpaHHYCHH Ha
HajOmke cyceaHe arome. McTpaxkeH je M yTHMIA] CIMH-OpPOMTHE WHTEpaKIHje IITO, MPHIMKOM
UMIUIEMEHTAlMje MOJieia, TOpa3yMeBa YABOCTpYyUeHe 0a3UCHOT CKyma. YTHIIa] MarHETCKOT M0Jba
je mpencraBibeH [lajepicoBoM (Hem. Peierls) 3amenoM, koja MonuduKyje WiaHOBE XaMHITOHHUjaHA
32 CKOKOBE eJIeKTpOoHa u3Mel)y aTOMCKHX cTama YyBohemeM (a3HOr momepaja 3aBUCHOT O]
MarHeTcKor BEKTOp MoTeHnujaga. ONTHYKa arcopriyja 3aBUCH OJ JUIOJHUX MaTPUYHUX
enemenara. OHu cy ojpel)eHH yKJbyuHMBamEeM MHTPAOPOUTAIHUX WIAHOBA LITO MpeAcTaBiba J00py
anpoKCcUMaIlMjy Koja je KopuilheHa MPUIMKOM H3padyyHaBamba ONTHYKE arcCopIIUje Y KBAHTHUM



Taukama o]l ¢pochopena u cumiena. llokasaHo je 1a ce y eHepreTcKoM CHEeKTpy MmpoydeHux 2J]
HAaHOCTPYKTYpa IOjaBJbyjy M OalKOBCKa M HMBHYHA CTama. Y HOPMAJIHOM MAarHeTCKOM IOJbY
YCTaHOBJBCHO je mocTojambe AxapoHoB-bomoBux (enrn. Aharonov-Bohm) ocrnunanuja enepruja
OankoBckux crama 2J| HgTe nanompcreHoBa. OBe ocmunamnuje Hucy youdene 3a 2JI HgTe
HAaHOTAYKe IITO C€ MOXE OOjaCHUTH pPa3IUYUTOM TOIIOJOTHJOM OBUX CTPYKTypa. Bapupamem
MHTECH3UTETa MarHETCKOT 110Jba, MBUYHA CTalba y KBAJPATHUM KBAaHTHUM TayKama Cy OpraHH30BaHa
y KBa3W30HE NPUOIMKHO PaBHUX EHEPTeTCKHX HHUBOA. 3a Pa3iHMKy OJl KBaJIpaTHUX KBAHTHUX
Tavyaka, y KBaHTHUM IPCTEHOBHMA Cy IpoHal)leHa MBHYHA CTama KOja Cy MOKa3ajia OCIMIaTOpHA
CBOjCTBA Yy MArHeTCKOM TMOJby. VBHYHA CTama y XEKCaroHaJHMM KBAaHTHUM TadykKama Cy
JIOKaTM30BaHa CIIMYHO KAa0 WBUYHA CTamka Yy KBAaHTHUM MpcTeHoBHMAa. ONTHYKE IUHHjE Y
MHOPAIPBEHOM ey CIIEKTpa MOTUIY O] mperna3za n3Mmel)y MBUYHHX CTama. Y CTaHOBJBEHO je J1a ce
M0JIO’KA] U MHTCH3UTET JIMHHUja ONTHYKOT criekTpa HQTe 2/ kBaHTHHX Tadyaka W MPCTEHOBA MOXKE
TIOJICIIABATH MPHIMEHOM CIOJBAIIHET MarHETCKOT T10Jba.

Ha xpajy, u3BeneHn Cy 3aKJbydlld M HABEJICHHW Cy HAyYHH JONMPHHOCH OBE JIOKTOPCKE
JUCEpTaIIHje.

Kbyune peun: HgTe, kBaHTHa jamMa, KBaHTHA TayKa, KBAHTHH MPCTEH, HAHOTAa4YKa, HAHOIIPCTEH, K -
P Mojien, MOJIeNT jake Be3e, EJIEKTPOHCKA CTPYKTypa, UBUYHA cTama, JlaHnayoBu HUBOU, AXapOHOB-
bomoB edexkart, onrruka arncoprimja
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Dissertation title: Analysis and modeling of electron states in HgTe nanostructures

Abstract: The electron states of mercury telluride (chemical symbol: HgTe) nanostructures of
various dimensionality are investigated by using k-p theory and tight-binding method.
Asymmetric double HgTe/CdxHgixTe quantum wells, two-dimensional (2D) HgTe nanodots
(quantum dots) and (2D) HgTe nanorings (quantum rings) are all analyzed. The most commonly
used manufacturing technologies for the considered nanostructures are presented. The basic
properties of HgTe, CdTe, and CdxHgi1-xTe are explained.

The theoretical models are described in detail. The fundamentals of multiband k - p theory,
which is used for modeling of the electronic band structure of asymmetric double HgTe/CdxHg:xTe
quantum wells, are presented. The procedure for the calculation of the band structure of bulk
semiconductors by using the k - p perturbation model is described. To model the band structure of
semiconductor quantum wells, a generalization of the k - p perturbation model in the framework of
the envelope-function theory is performed. The resulting k - p hamiltonian, which gives a complete
description of electrons and holes in heterostructure with periodic potential, theoretically represents
an infinite-dimensional matrix that cannot be diagonalized. Therefore, it is necessary to reduce the
description of the band structure to the vicinity of the fundamental band gap. This can be done in
the framework of quasi-degenerate perturbation theory (Lowdin partitioning). This theory is
described in detail and the eight-band Kane k - p model is presented. The multiband k - p models
accurately describe the band structure only in the vicinity of the T" point, and they are not suitable
for nanostructures in which the motion of the charge carriers is restricted in all three spatial
directions. Therefore, the band structures of 2D HgTe nanodots and nanorings have been described
by using a more complex tight-binding model. In this model, the total wave function is represented
as a linear combination of atomic orbitals. The mathematical formulation of the single-particle
tight-binding model for semiconductors with the zinc-blende lattice is presented. It has been shown
that the reduction of problems in the model can be done by using two-center approximation.

The model of electronic states in asymmetric HgTe/CdxHgixTe double quantum wells
grown in the [001] direction is first developed. The model of the band structure is based on an
envelope function approach within the framework of the 8-band Kane k - p theory. The asymmetry
of the confining potential of the double quantum wells results in a gap opening that is absent in the
considered symmetric system where it can be induced by an applied electric field. The band gap and
the subbands are affected by spin-orbit coupling which is a consequence of the asymmetry of the
confining potential. The electron-like and hole-like states are mainly confined in different quantum
wells, and the enhanced hybridization between them opens a spin-dependent hybridization gap at a
finite in-plane wavevector. It is shown that both the ratio of the widths of the two quantum wells
and the mole fraction of the CdxHg:-«xTe barrier control both the energy gap between the hole-like
states and the hybridization gap. The energy subbands are shown to exhibit inverted ordering, and
therefore a nontrivial topological phase could emerge in the system.

The electronic and optical properties of quasi-zero-dimensional nanostructures are
examined. Square- and hexagonal-shaped 2D HgTe quantum dots and quantum rings are
investigated. A single-particle tight-binding model is formed in the sp3d®s™ basis written in Slater-
Koster notation. The nearest-neighbor approximation is used. The influence of spin-orbit interaction
was investigated, which implies doubling of the basis set during implementation. The influence of
the magnetic field is included through the Peierls substitution which modifies the off-site matrix by
introducing a field-dependent phase shift. The optical absorption depends on dipole matrix
elements. The dipole matrix elements are determined by including only intraorbital terms, which
was demonstrated to be a reasonable approximation in recent calculations of the absorption spectra
of quantum dots made of phosphorene and silicene. It has been shown that both bulklike and edge
states appear in the energy spectrum of analyzed 2D nanostructures. The bulklike states in 2D HgTe
guantum rings exhibit Aharonov-Bohm oscillations in the magnetic field. Such oscillations are not
found in 2D HgTe quantum dots, which are ascribed to the different topology of these two systems.
When the magnetic field varies, all the edge states in square quantum dots appear as quasibands
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composed of almost fully flat levels. Unlike in square-shaped quantum dots, some edge states in
quantum rings are found to oscillate with the magnetic field. The edge states in hexagonal quantum
dots are localized like in rings. The absorption lines in the infrared are found to originate from
transitions between edge states. It is shown that the magnetic field can be used to efficiently tune
the optical absorption of HgTe 2D quantum dot and quantum ring systems.

Finally, conclusions are presented, and the main scientific contributions of this doctoral
dissertation are outlined.

Keywords: HgTe, quantum well, quantum dot, quantum ring, nanodot, nanoring, k - p model, tight-
binding model, electronic structure, edge states, Landau levels, Aharonov-Bohm effect, optical
absorption

Scientific field: Electrical and Computer Engineering

Research area: Nanoelectronics and Photonics

UDC number: 621.3
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Croucak cimkKa

Cauka 1.1. lllemaTcku npuka3 NOJIYIPOBOIHHYKAX HAHOCTPYKTYpa Y popmu (a) KBaHTHE jame, (0)
KBaHTHE XWIle U (B) KBaHTHE Tauke. | yCTHHA €JIEKTPOHCKUX CTama y QyHKIHju eHepruje y (T)
KBaHTHO] jamMH, () KBaHTHO] *UIH U (1)) KBAHTHO] Ta4KH.

Cauka 1.2. CnuHcku nojapu3oBaHa uBuuHa cramba QSH m3onaropa y cTpykTypu THIAa KBaHTHE
jame (amantupano u3 pedepenie Konig u cap., 2007B).

Cmuka 1.3. Ckenupajyha enextponcka wmukpockornuja (SEM) HgTe kBaHTHOT mpcTeHa Yy
HgTe/CdxHg1xTe kBanTHO] jamu. [IpcTeH je ME30CKOTICKHUX TUMEH3Hja M hEeroB MPEUHUK U3HOCH |
um (agantupano u3 pedepenie Konig u cap., 2007A).

Cauka 1.4. llemarcku npuka3 moHocinoja HgTe y cahactoj dopmu cimunoj rpadeny. Ca ax je
03HAYCHO pacTojarbe m3Mely aToma UcTe BpCTe, ady Je pacTojame M3Mel)y aroma pa3aHuuTe BPCTE,
Ohex je yrao uaMel)y Be3a aToma, JIOK je ca So 03HAUeHa IMOBPIIMHA TPOjEeKITHje MPUMUTHBHE hemuje
Ha X-y paBaH. BepTukanto pacrojame usmel)y Hg u Te atoma je 03HaueHO mapaMeTpoM ,,u3BHjama‘
(enru. ,,buckling®), h.

Camka 1.5. ®oHOHCKa AWCHEp3Uja 32 aKycTUUKe M onTtuuke mojoBe HgTe monocmoja. [lpeena
WCTIPpEKHIaHa JIMHH]a TPEICTaBhba HYATY (DPEKBEHIIM]y HCIIOJ KOje CHCTEM IOCTaje TUHAMUYKH
Hecrabunad (agantupano u3 pedepente Zheng u cap., 2015).

Cauka 1.6. (a) (T-x) aujarpam 3a niceynoounapuu cucrem HgTe-CdTe (amantupano u3 pedepeniie
Capper u Garland, 2011) u (6) (p-7) mujarpam 3a CdxHgixTe nerypy (amantupano u3 pedepeHiie
Capper u cap., 2004).

Cauka 1.7. llemarcku npukas anaparype 3a HapacTamwe Kpucraia momohy bpuumanoBor metona u
TemiepaTypcku mpodui ayxx ammnysie (agantapano u3 pedepeniie Chu u Sher, 2008).

Cauka 1.8. [Ipenoc romiote y o0nactu pacra Ha Mel)ynoBpiunu u3Mel)y pacTBopa U Kpucrana.

Camka 1.9. lllemaTcku npuka3 onpeme 3a HapacTamwe kpuctaina THM merogom (amantupano u3
pedepenne Capper, 2017).

Cimmka 1.10. Hlemarcku mpuka3 amaparype 3a cjeaumaBame enemenara Hg, Cd u Te y npouecy
Hapacramba CdxHgixTe kpucrama SSR meronom (amamtupano u3 pedepenrie Capper u Garland,
2011).

Cauka 1.11. Hlemarcku npukaz MBE cucrema 3a Hapactame enuTtakcujaaHux ciojeBa HgTe u
CdxHg:1-xTe (amantupano u3 pedepenue Franchi u cap., 2003).

Cauka 1.12. lllemarcku npukaz RHEED onpeme 3a xapakrepusanujy: D npencrasiba pactojame
u3Mmel)y Mecta Ha KOjeM eNeKTPOHCKH CHOII Majia Ha Y30pak U (OTOIYMHUHECICHTHOT ekpaHa, | je
pacrojame n3Mel)y Tayaka (03Hau€HHUX )KyTOM 00jOM) Ha €KpaHy Ha Koje Majajy 3pauu oA0ujeHu o1
y30pKa, JIOK je o YIaJHH YTao CBETIOCTH Ha Y30paK.

Cauka 1.13. RHEED ocuunauuje 3a (001) opujentaumjy HgTe crnojeBa Hapaciux nomohy MBE
MeToja. MHTeH3UTeT ocuWiIalyja Onaja ca IPOMEHOM TeMIlepaType CcylncTpara, oK Ha
temneparypama u3Haja 177 °C ocuwianyje BUIE HHCY BHJUBMBE (aganTHpaHo U3 pedepeHie
Ochling u cap., 1996).
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Cauka 1.14. KoMmnoHeHTe peakIMoHe KoMmope Koja ce kopuctu y ckinomy MOCVD wmeronma
(amanrrupano u3 pedepenie Capper u cap., 2017).

Cauxa 1.15. OcHOBHE TEeXHHMKE HapacTama CI0jeBUTHX CTpykTypa momohy LPE wmerona: (a)
Harumame (amantupano u3 pedepenne Pohl, 2013), (6) ypamame (agantupano u3 pedepeniie Rao
u cap., 2018) u (B) TexHHKa KIM3HOT HOcaya (amantupaHo u3 pedepenie Suh u cap., 1992).

Cauka 1.16. (a) Amapartypa 3a kxosomaHy cuHTe3y HQTe kBaHTHMX Tadaka (amanTHpPaHO U3
pedepeniie Zhao u Rosei, 2017), (6) YoOuuajeHa cTpyKTypa KOJOUTIHUX KBAHTHUX Tavyaka.

Cmmka 1.17. (a) TEM caumak HgTe HaHOYecTHIIa ca CPEAHOM JAY:KMHOM cTpanuie o 14,5 nm,
(6) HRTEM cuumak jenne HgTe nanouectuiie y oOMMKY Tpoyria (aganTupaHo u3 pedepeHiie
Keuleyan u cap., 2011A).

Cauka 1.18. Jemuanuna henuja kpucrana HgTe ca cdanepuTHOM perieTkoMm.

Cauka 1.19. 3onucka cTpykrypa MacuBHuX (a) HgTe u (6) CdTe monynpoBoaHuka (aganTupaHo u3
pedepentie Yan u De Visser, 2014).

Cauxka 1.20. 3aBucHOCT BemmamnHe eHeprerckor mnporena CdxHgixTe nerype ox MosapHor yaena
(x) u Temmeparype (T).

Camka 2.1. 3oncka cTpykrypa macuBHOor HQTe Ha temmneparypu ox O K. IlmaBum nmuHujama cy
MPEACTaB/bEHN DPE3yJTaTH A0OHjeHH ToMohy eMIHMpHjCKOT MEeTOo/a jake Be3e, IOK Cy IPBEHUM
Taukama npukasanu pesyntatu GW monena (amantupano u3 pedepeniie Allan u Delerue, 2012).

Camka 2.2. Wnyctpanuja HAEKOMNO3WIMjEe P, OpOMTale Ha TMapajeliHy W aHTHUHapaleaHy
KOMITOHEHTY y oJIHOCY Ha Bektop Beze t = R,,, — R,,.

Camka 2.3. Xubpuauszanuja usmehy s u p, opOurane y3 npuka3 ISKOMIIO3HIH]E P, opOuTae Ha
|x5) 1 |x,;) KOMIIOHEHTE.

Camxa 2.4. Ipumep xubpuamsanuje u3mel)y aToMcKkux opourtana mpescTapibeHe nomohy spd®s”
6asuca (amanrupano u3 pedepenne Goldmann, 2014).

Camka 3.1. Tpoaumensuonu temarcku npuka3z HgTe/CdxHgixTe ADQW ctpykType HapacTaHe y
[001] xpucranorpadckom mpasiy. w; u w, cy mupune HgTe cnojeBa (QW1 u QW2, pecriekTuBHO),
[ je pacrojame usmehy wux (Bz), d,, npencrasipa mmpuny CdxHgixTe 6apujepa (B1, Bs), 1ok je x
BPEIHOCT MOJIAPHOT yJIea.

Cauka 3.2. Eneprercku qujarpaM HajHHXKe MPOBOJAHE 30He (03HaueHe ca CB) u HajBuIle BajleHTHE
30He (o3HaueHe ca VB) y ADQW crpykrypH, kaga ce nmpuMenu HamoH V. ¥V HgTe crnojeBuma
30HCKM pacniopen y I Tauku je nuBepToBaH. 30Ha ['s cuMeTpuje Koja BOJM MOPEKIIO 0] P-opOuTaia
Jje eHepreTck u3Hajl 30He ca ['s cuMeTpHjoM Koja BOJM MOPEKIIO 01 S-opOUTae.

Cauka 3.3. Jlucnepsuone penamyje y SDQW cTpykTypH 3a BpeIHOCTH Wy = W, = 6nm u [ =
2,5nm y OJCYCTBY Hampe3ama (IIyHE JHHMJE) M KaJa je Yy MOJeNl YKJbYYEH YTHLA] Hampe3armba
(ucripexkunane nuuuje). JleBn manen ciuMke ce ogHOCH Ha ciiy4aj kana je k) = k, ([100] mpasan),
JIOK je jiecHu manen gopmupan 3a k, =k, tae je k| = V2k, ([110] npagar). Ycien cumerpuie
koH(puHUpajyher moTeHIIKjalla, CTama Cy CIIMHCKH JIeTeHepUcaHa.



Cauka 3.4. Jlucnep3uone penanuje y SDQW cTpykrypu 3a BpeaHOCTH Wy = W, = 6nm u [ =
2,5nm (a)kagaje B=5T u (0) kama je B = 40 T. Ycuen aejcTBa HOPMATHOT MarHETCKOT 0Jba
JI0JIa3u JI0 HapyllaBama CIHHCKE JereHepanuje. Crama Cy eHepreTcKu nmoMepeHa 300r 3eMaHOBOT
edexra. Jlepu nanen ciuka (a)-(0) ce oaHocu Ha ciydaj kazga je kj = k, ([100] npasau), nox je

necnu manen dopmupan 3a ky, = k, tae je k| = V2k, ([110] mpasar). Crun rope (crmu gone)
CTama Cy MPeJICTaB/beHa IPHOM ( ) TMHUjOM. YMEIU Ha CIMKama MPHUKa3yjy eHepruje
oko @epmujeBor HEBOA M3Mel)y KOJUX J0Ja3u J0 aHTHYKPINTamka U W3MEHE JJOMUHAHTHE CITUHCKE
KOMIIOHEHTC.

Cauxka 3.5. [lucniepzuone penamuje y SDQW cTpykTypu Koja je climdHa JBOCIIOJHOM rpadeHy 3a
BpeAHOCTH Wy = W, = 6 nm u [ = 2,5 nm (a) kaza je F,; = 15 kV/cm wmto noBoau 10 oTBapama
eneprerckor mporena A u3mehy Hi u Hz 30Ha u mojaBe cnuHCKOT Iienama ycien PamouHoBoOr
edekra. (0) ducnep3none penanuje ADQW crpykrype kama je w; = 6nm, w, =7,8nm u [ =
2,5nm y 0/CYCTBY €NEKTPHYHOT T0Jba. YCIIEN CTPYKTypallHE acUMETPHje CHEePreTCcKHu mporen A
m3mehy Hi u Hz 30Ha HHXEpEeHTHO MOCTOjH, a CIMHCKA JIereHepalifja n3Mel)y eHepreTckux HUBOA je
HapyIiieHa. XUOpHUIM3alMOHH MPOIeN je o3Ha4yeH ca Ay. JleBn nanen ciuka (a)-(0) ce ogHOCH Ha
cyqaj kaza je k; = k, ([100] npasam), nok je necuu manen dpopmupan 3a k, = k,, e je k; =
V2k, ([110] mpagar). IlyHe/HcnpekuaaHe NHHHjE 03HAYABAjy CTama KOja Cy HOMHHAHTHO CITHH
rope/mone.

Camka 3.6. ['ycrune BepoBatHoha y tauxu (k,, ky) = (0,0) nm~?! 3a SDQW cTpykrypy Kaia je
w; =w, = 6 nmu F,; = 0. I'yctune BepoBaTHoha crimHOpa anBenonHuX ¢yHKIMja E; u Hi crama
Cy Mpe/cTaB/beHE Ha JeBOM MaHedy (a), 1ok cy E1 m Ho crama npukazana Ha jgecHoM maneny (0).
360r 60Jbe BUAJBUBOCTH, I'YCTHHE BepoBaTHONA cy BepTHKaiHo oaBojeHe 3a 0,07 (pen. jen.). Ycnen
CIIMHCKE JIeTeHepalije, TyCTHHE BepoBaTHONA 3a CIIMH TOpe U CIIUH J0JI€ CTamba Cy UCTE.

Camka 3.7. I'ycrune BepoBatHoha y tauxu (k,, ky) = (0,0) nm~?! 3a SDQW cTpykrypy kaja je
w; =w, =6nmu F,; =15 kV/cm. I'ycrune BepoBaTHOha crmHOpa aHBeaonHuX GyHkuuja Ez u
Hi: crama cy mpencraBibeHe Ha JieBOM mnaHeny (a), 1ok cy Ei1 m Ho crama mpukasana Ha JECHOM
naneny (0). 36or 60Jb¢ BUAJBUBOCTH, I'YCTHHE BepoBaTtHOha cy BepTukanHo ojaBojene 3a 0,07 (pei.
jen.). Ycien cnMHCKe JereHepaluje, TYyCTHHE BepoBaTHoha 3a CIIMH Tope M CIIMH JIOJIE CTama Cy
ucTe.

Cauka 3.8. I'yctune BepoBaTHOha y Tauku (kx, ky) = (0,0) nm~13a ADQW crpykrypy Kazxa je
w; = 6nm, w, = 7,8 nm u F,; = 0. 'yctune BepoBatHOha crimHOpa aHBenonHUX GyHKIUja E2 u
Hi crama cy mpencraBibeHe Ha JieBoM mnaHeny (a), 1ok cy Ei1 m Ho crama mpuka3ana Ha JIECHOM
naneny (6). 36or 60Jbe BUIBMBOCTH, I'YCTHHE BepoBaTHONa cy BepTukanHo ojasojene 3a 0,07 (pen.
jen.). Ycnmen COMHCKE JereHepaluje, yCTUHE BepoBaTHOhA 3a CIIMH TOpe U CIUH J0Jie CTama Cy
UcTe.

Cauka 3.9. YkynHa ryctuHa BepoBaTHohe y Tauku (kx, ky) = (0,0) nm~! 3a ADQW crpykrypy
Kaga je w; =6nm, w,=78nm u F, =0. Beprukamne ( ) UCIpeKuaaHe IUHUje
IpeJCTaBJbajy rpaHulle ciojeBa. IlyHe/wcrpekuiaHe JIMHUje O3HA4aBajy CIUH TOpe/I0Jie CTama.
360r 60Jbe BUIJBUBOCTH, I'YCTHHE BepoBaTHOha cy BepTHKaHO pa3aBojene 3a 0,2 (pen. jen.).

Cauka 3.10. VkynHa ryctuHa BepoBaTHOhe y Tauyku (kx, ky) = (0,14,0) nm™! 3a ADQW
CTPYKTYpy Kaza je w; = 6 nm, w, = 7,8 nm u F,; = 0. Beptuxanue ( ) UCIIpEKUIaHe JINHUje
NpeJCcTaBibajy rpaHulle ciojeBa. IlyHe/mcrpekunane JMHUje O3HA4YaBajy CIUH TOpe/I0Jie CTamba.
3060r 00Jbe BHIJBUBOCTH, TYCTUHE BepoBaTHOhA Cy BEpTHKAIHO pa3aBojeHe 3a 0,2 (pem. jen.).
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Cauxka 3.11. (a) Eneprercku nporien A u3mehy Hi u Hz 30Ha kao ¢yHKIMja penaTuBHOT OJHOCA
¢ = w,/w; 3a BpeanocTu MosapHor yaena x € {0,5,0,7,0,9} na remneparypu T = 0 K.

Cauka 3.12. Xubpuauzanuonu nporen A, u3mehy E1 u Hz 30Ha kao yHKIM]a penaTuBHOT 01HOCA
& = w,/w; 3a Bpeanoctu mMosapHor yaena x € {0,5,0,7,0,9} na remneparypu T = 0 K. Cniuncka
CTama Cy O3HaYCHA CTpeNIHIlaMa HEOCPEIHO y3 oaroBapajyhy aunujy.

Cauka 4.1. lllemaTcku npukas y X-y paBHE Hymepuuku uctpaxenux (a) SQD u (6) HQD. dyy; je
nyxuHa uBuie nomuronamHe QD. AC um ZZ o3nHagaBajy ¢oTespacTd W IUK-IAK THIT HBUIIA,
PECIIEKTHBHO. (penn) kpyxkuhu o3nauasajy Te(Hg) atome.

Cnmka 4.2. lllemarcku npukas y X-y paBHE HymMepuuku uctpaxenux (a) SQR u (6) HQR. dgyy: je
Oy)XHWHa crioJbarrme uBuie 3a QR, d;, je AyxnHa yHyTpammke uBnie, 1 w je mupuHa QR. AC u ZZ
o3HavaBajy (oTebacTH W ILUK-IIAK TUI MBHI@, PECICKTHBHO. (upBenn) kpyxuhu
o3HauaBajy Te(Hg) arome.

Cauka 4.3. (a) [uctpubymuja eneprerckux HuBoa y S(H)QD u S(H)QR nHanocTpykTypama y
3aBHCHOCTH OJI PeTHOT Opoja cTama n. Pe3ynraT 3a pa3lndmTe CTPYKTYpe Cy TIOMEpEHH 3a An =
400. Jleo eHepreTcKor CHEKTpa KOju oaroBapa eHeprerckoMm mporeny 2J[ HgTe je o3Hauen ca
XOPU30HTAJIHUM UCHPEKHUIaHUM JIMHHjaMa JbyOnuuacTe 60je. (0) Bapujanuja rycTuHe eIeKTpOHCKUX
crama ca eHeprujom y S(H)QD u S(H)QR HanoctpykTypama. Pesynaratu 3a pasanuute CTPYKType
cy nomepenu 3a 1000 eV ™1,

Cauka 4.4. [letajbaH TpHWKa3 EHEPreTCKMX HUBOA KOjU cy Ha ci. 4.3 (a) OCEHYCHH XYTUM
MPaBOYraoHUKOM. [ YyCTHHA €JIeKTPOHCKHX CTama 33 HEKOJIHMKO 0JJa0paHMX CTama Koja Cy O3Ha4eHa
pumMckumM O6pojeBuma I, Il u 111 je mpukazana Ha ci. 4.5 u ci. 4.6.

Camka 4.5. I'yctuHa BepoBaTHOhe Hanakema 3a CTame ca JTHA MPOBOJHE 30HE, MBUYHUX CTamba H
cTama ca Bpxa BasieHTHe 30He Y SQD u HQD koja cy o3nHadena pumckum Opojesuma I, Il u Il Ha
ci. 4.4 kaja je MarHeTCKo moJbe jenHako Hynmu. ['opmu manen: ['yctuHa BepoBaTHOhE HajaKema
EHepreTCKH HAajHMKET cTamba 13 nposojaHe 30He |[P;|2y (a) SQD u (6) HQD. Cpenmwu nanen: Cyma
I'ycTMHA BepoBaTHoha Hanaxkema |y |? uBuuHuX crama y (B) SQD u (r) HQD. Jlomu nasen:
I'ycTuHa BepoBaTHOhe Halakerma €HEPreTCKH HAjBUINE-EI CTama M3 BajeHTHe 30He |Yy|? y (m)

SQD u () HQD.

Cauka 4.6. 'yctiHa BepoBaTHOhe HallaXKeHa 3a CTamkbe ca JHA MPOBOJHE 30HE, UBUYHUX CTamkha U
cTama ca Bpxa BajieHTHe 30He Y SQR 1 HQR koja cy o3nadyena pumckum Opojeuma |, Il u Il Ha
cl. 4.4 kaja je MarHeTCKo moJbe jenHako Hynmu. ['opmu nmanen: ['yctuHa BepoBaTHOhE HajaKema
EHEPreTCKH HAajHMIKET CTama u3 mposoane 30He |P|%y (a) SQR u (6) HQR. Cpenmu nanen: Cyma
rycTuHa BepoBaTHOha Hamaxkema |(y;|? uBnunmx crama y (B) SQR u (r) HQR. [domu mamen:
['yctuHa BepoBaTHOhe Halakerma eHEPreTCKU HAjBUINE-Er CTara M3 BajleHTHE 30He |Yy;|? y (n)

SQR u (h) HQR.

Cumnka 4.7. 3aBUCHOCT €HEPreTCKUX HUBOA OJ1 HOPMAIHOT MarHeTckor nosba y (a) SQD u (6) SQR.
I'opwmu naHen npukasyje eleKTpOHCKa CTama ca JHA MPOBOJHE 30HE, CPEIUIIBU MaHeN IpuKasyje
MBUYHA CTama, JOK Cy Ha JIOHEM IaHely IpPEeJCTaBJbeHa CTama ca BpXa BaJieHTHE 30He. CTame
CIIMHA TOpE je 3aracuTto IpBeHe 00je, JOK je CTame CIHUHA JIoJie TamMHO MaBe Ooje. CruHCKH
MeIllaHa CTama Ca JOMHUHAHTHUM Y/EIOM CTama CIHHA Tope (J10Jie) cy MpHKa3aHa pa3iuduTUM
HUjaHcama 1pBeHe (1u1ase) 0oje.

Cauka 4.8. 3aBHCHOCT CHEPreTCKUX HHBOA OJ] HOPMAJIHOT MarHeTckor nosba y (a) HQD u (6)
HQR. T'opwmu maHen mnpukasyje eIeKTPOHCKA CTama ca JIHA MPOBOJHE 30HE, CPEAUIILH TaHel
Xil



NpUKa3yje UBUYHA CTama, JIOK Cy Ha JOHEM IMaHely IpPe/ICTaBJbeHa CTamba Ca BpXa BaJICHTHE 30HE.
Crame crimHa TOpe je 3aracuto IpBeHe 00je, AO0K je CTame CIUHA J0Je TaMHO TutaBe 60je. CIMHCKU
MeIllaHa CTama Ca JOMUHAHTHHM Y/ICJIOM CTama CIIMHA Tope ([0Je) Cy MpUKa3aHa pa3IdnduTUM
HUjaHcaMma 1pBeHe (11ase) 0oje.

Cauka 4.9. I'yctuHa BepoBaTHOhe 3a CiIydaj Kaja je MarHeTCKO T0Jbe jeTHAKO HYJIM 3a JIBa paBHA
WBMYHA cTama (o3HadeHa ca Pasno-l m Pasno-ll) M jegHOT OCHMIATOPHOT WBUYHOT CTamba
(o3naueno ca Ocyunamopno) y (a-B) 1,23-, (r-h) 1,55- u (e-3) 1,87-nm mmpoxom SQR. (m)
Eneprercku HuBou 3a Pagno-| u Pasno-1l uBuuHa cTama y GyHKIHjH HOPMATHOT MarHeTCKOT M0Jba
3a SQR mmpune 1,23-, 1,55- u 1,87-nm. Criua rope (CMH J0J1€) CTamka Cy NpeACcTaBIbeHa IIPBEHOM
(mmaBom) nuHUjOM. (j) 3aBHCHOCT CHEPreTCKMX HHBOA OCIMIATOPHOT HBHYHOT CTama O]
HOpPMaJHOT MarHeTckor noJsba y 1,23-,1,55- u 1,87 nm mupoxkum npcreHoBuMa. CnuH rope (CvH
JI0JI€) CTama Cy MPEICTaB/beHa [[PBEHOM (IJIABOM) JIMHUJOM.

Cauka 4.10. I'yctuna BepoBaTHohe Hanakema 3a (a) paBHO MBHYHO cTame U3 SQD wu (6) 3a
ocuminatopHo uBMYHO crake W3 HQD. EHepruje mpukazaHux cTama Cy O3HA4CHE 3€JICHUM
KkBajpatuMa Ha ci1. 4.7 (a) u 4.8 (a).

Cauxa 4.11. Cnexrap onrtuuke amncopumuje 3a SQD HaHOCTPYKTYpY Yy OACYCTBY CIOJHALTELHX
moJjba 3a X W Yy mosiapusanuje. Pesynratu 3a y momapusaiujy Ccy Ha CIMIM moMmepeHu 3a 10
penaTHBHUX jenuHUIA. [[pBeHa BepTHKalHA JMHUja O3HAa4aBa (pyHIAMEHTAIHH IPOIEMN, 0K CHBa
BEpPTHKAIHA HCIPEKUIaHa JIMHHja O3HauyaBa MHUHHMYM €HEpruje Koja je moTpeOHa 3a (b-e)
Tpansunujy. Ha crnuim cy HasHadeHun cHepretcku omcesd 3a (b-b) u (b-€) Tpamsumuje kao u
JIOMUHAHTHHU (€-€) MUKOBH 3a 00e moapuzaiyje cerinoctu. DepmujeB HuBo n3Hocu Ex = 0,9 eV.

Ciamka 4.12. Cnexrap ontuuke amncopunuje 3a HQD HaHOCTPYKTYpY Yy OICYCTBY CHOJhAIIEBUX
moJjba 3a X W Yy Tosiapusanuje. Pesynratu 3a y momapuzaiujy Cy Ha CIMIM moMepeHu 3a 10
penaTHBHUX jenuHUIA. [[pBeHa BepTHKalHA JIMHUja O3HAa4aBa (pyHIAMEHTAIHH IPOIEIN, 0K CHBa
BEpPTHKAIHA HCIPEKUIaHa JMHHja O3HayaBa MHHHMYM CHEpPruje Koja je moTpeOHa 3a (b-e)
Tpansunujy. Ha cnuium cy HasHadeHu cHeprercku omcesd 3a (b-b) u (b-€) Tpansumuje kao u
JIOMUHAHTHHU (€-€) MUKOBH 3a 00¢ moapu3aiyje cBeriaoctu. @epmujeB HuBo u3Hocu Ex = 1,07 eV.

Cimka 4.13. KoHTypHU HPTEXK 3aBUCHOCTH aMILIUTYJIE ONTHYKE aIrlCOPIIIHje KOja HacTaje yclen
npena3a usMmely (a) paBHuX uBHYHHUX cTama y SQD u (0) ocrpuiatopHrx MBHYHUX ctamba y HQD
OJ1 MarHeTCKOr MoJba W eHepruje amcopmuuje. OBlIe je ancopmiuja u3payyHaTa Kao Cpelrmba
BPEIHOCT arCopIlidja 3a X W y ToJIapu3alldje U CKaJupaHa TaKo Ja EKEH MAKCHMyM OJroBapa
JeIVHUIM. YMelH Ha cIuKaMa MPUKa3yjy eHeprercka crama oko depmujeBor HMBOA KOja 3HAYajHO
JOMIPHUHOCE OTITUYKOM CIICKTPY.

Cauka ILI.1. Illemarcku mnpukas MOTEHIMjaNa JEAHOAMMEH3UOHE TMEPHOJUYHE KpPUCTAIIHE
CTPYKTYPE.

Cauka II.2. [Ipomena aHBenonHe TajacHe (QyHKUUje U Op3ompomeHJbuBe bioxoBe QyHkImje y
OKBUPY TEOpHje aHBEJIONMHUX (PYyHKIIH]A.

Cauka I1.3. Mnyctpanuja BOJJOHUKOBOT aToMa.
Cauka I1.4. Tpancdopmarnmja [lekapToBUX KOOpIUHaTa y chepHe KOOpAUHATE.
Cauxa IL5. YraoHa 3aBHCHOCT KBajJpaTa MOAyJia CPEpHHX XapMOHHKAa KOJU C€ KOPUCTE Kao

aToMcke opOuTane y meroay jake Bese. [IpBu pen: s-opbutana; [pyru pen: p-opo6urane; Tpehu
pen: d-opouraie (npeysero u3 pedepenne Goldmann, 2014).
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Cauxa I1.6. Mojen XOMOMNOJapHOT JBOATOMCKOT Mouiekyna. IlojenHOCTaBbeHHM MOJEN JIBE
UJCHTUYHE CIIPETHYTE KBAaHTHE jaMe.

Cauka IL.7. JIe ,HeneprypOoBaHe™ KBaHTHE jame ca moTeHuujaauma Vi(z) u V2(z). Pemema
HIpenuHrepoBe jeHaunHe 3a NPBY KBaHTHY jamy cy Es u W1(z), ok cy pemiema 3a Ipyry KBaHTHY
jamy o3HaueHa ca Es u W2(z).

Cauxka I1.8. Unycrpanuja ¢popmupama Be3yjyhux u antuBesyjyhux opOutania y XOMOTOJApPHOM

JBOATOMCKOM MoJiekyny H> momohy mojeqHOcTaBbeHOT MpUMepa CUCTeMa JIBE HJICHTHYHE
CIIpETHYyTE KBAaHTHE jame.
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1. YBog

Qusuxka KOHOeH306aHO2 cmarbd je TpaHa (U3MKE Yy KO0joj ce MpoydaBajy (eHOMEHHU
MPOY3POKOBAHM HHTEpakuujaMa u3Mely (yHIaMEHTAIHUX CTPYKTYPHUX jeIUHHIA Y YBPCTHUM
tenuMma W Qurynguma. O moceOHOr MHTEpeca y OBOj 00iacTu ¢y CTpykKType (opmupane o
JEITHOT WJIA BUIIIC MOJIYIIPOBOJHUKA KOje UMajy Oap jeaHy auMeH3ujy mamy oa 100 nm. Owne cy y
JUTEpaTypyu OOMYHO MO3HATE MOJ HA3HBOM HOIVAPOBOOHUUKE KEAHMHE HAHOCMPYKmype jep Cy y
BHMa U3PKCHU KBAHTHO-MeXaHW4KH edextr. C 003upoM Ja Cy BUXOBE AUMEH3HjE YIIOPESIUBE Ca
ne bposseBom (dpanm. de Broglie) taimacHoM qykHHOM €1€KTPOHA, Y HAHOCTPYKTYpaMa J10Jia3u 110
KBaHTH3aIlMje CHEPreTCKUX CTama. 10 ce oJpakaBa Ha CJIIEKTPUYHA, ONTHYKA W MEXaHHUYKa
CBOjCTBA HAHOCTPYKTYpa, KOja C€ HCTpPaxyjy 300r TMOTCHIMjaTHUX TPUMEHA Yy O0O0JIaCTH
eNeKTpOHUKe, poToHMKE U KBaHTHOT pauyHapctBa (Luryi, 1988; Haraguchi u cap., 1992; Davies,
1997; Chichibu, 1998; Haque u Khondker, 2000; Berg u cap., 2001; Ekins-Daukes u cap., 2001;
Delerue u Lannoo, 2004; Harrison, 2005; Sugawara u Usami, 2009; De Franceschi u cap., 2010;
Ihn, 2010; Michetti u Trauzettel, 2013; Mashford u cap., 2013). V 3aBucHocTH 0] H3aOpaHe
TEXHOJIOTHje  MPOU3BOJE, IMOJYNPOBOJHUYKE HAHOCTPYKTYpe MOTY OWTH  pa3jinyuTe
nuMeH3noHaHOCTH. Hajuenthe cy ananu3upane cTpykType y GopMu KBaHTHE jamMe, JKUIIE U TaukKe
(Woggon, 1997; Guyot-Sionnest u cap., 1999; Malinowski u cap., 2000; Boese u cap., 2000;
Harrison, 2005).

KBaHTHA jaMa KBaHTHA KHUIIA KBaHTHA TavKa
1/l kondunupawe | 2/] konpuuupawe | 3/ konpunupame

(6) 1

(r) (H)A

11

/I' \
—
~

(a) (B)

DOS(E) ~ h(E-E) | DOS(E) ~ I/(E-E )"

Cauka 1.1. lllemaTcku npuka3 NOJIYIPOBOJIHUYKAX HAHOCTPYKTYpa Y popmu (a) KBaHTHE jame, (0)
KBAaHTHE HIle M (B) KBaHTHE Tauke. [ yCTHHA eNEeKTPOHCKUX cTama y (QyHKIHMjU eHepruje y (r)
KBAaHTHO] jaMH, (1) KBaHTHO] >KuIU U () KBaHTHO] TauKH.

Ha cn. 1.1 je maT miemarcku mpuka3 CTpyKTypa THIa KBaHTHE jame (IBOJUMEH3HOHE, ckp. 2/1) (a),
KBaHTHE xulle (jenHoauMmen3uone, ckp. 1/[) (0) m kBaHTHe Tauke (HynToaMMeH3uoHe, ckp. 0]I)
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(B), Ka0 ¥ OOJHIIM 3aBUCHOCTH HUXOBUX T'YCTHHA EJIEKTPOHCKHX CTama 0] €Hepruje. Y KBaHTHHM
jaMama KpeTame €JIEKTPOHA je OrpaHWYCHO Y jeJHOM MPOCTOPHOM MpPaBIly, JOK j& CIOO0O0IHO Y
npeoctana aBa npasua (Buzetu ciuky ci. 1.1 (a)). [lox oxpehenum ycinoBuMa y 0BOj CTPYKTYpH
MOke Johm g0 akyMmynanuje eNeKTpoHa y TaHKOM Cclojy, Tj. 10 (opmupama Tako3BaHOT
0B800UMEH3UOHO2 eeKMPOHCKO2 2aca. Y TOM Clly4ajy, TYyCTHHA €JICeKTPOHCKHX cTama (eHrit. Density
of States-DOS) y kBaHTHMM jamamMa je cTerneHacTa (pyHKIMja eHepruje, IITO Ce MOKE BUACTH Ha CJI.
1.1 (r). KBanTHE xHIle orpaHHUYaBajy KpeTame eJIeKTpoHa Y ABa pocTopHa npasna (cir. 1.1 (0)) uy
BUMa ce GOMUPA jeOHOOUMEH3UOHU eleKmPOHCKY 2ac. |'yCTUHA eEKTPOHCKUX CTama je 0OpHYTO

TIPONIOPIMOHATHA KBaApaTHOM KopeHy eHepruje (DOS~1/+/E), ca BuabusuM Ban-XoBeoBHM (XOIL.
Van-Hove) cunrymapureTMMa y Tadkama KoOje OJroBapajy eHeprujamMa HBHIA (E€KCTpeMyMa)
nom3oHa (ci. 1.1 (). Ha cn. 1.1 (B) je maT miemMaTcKu MpuKa3 KBaHTHE TadykKe y KOjO] j€ KpeTame
€JIEKTPOHA OTPAaHMYEHO y CBA TPU IMPOCTOpPHA MpaBlia. Y OBUM CHCTEMHMa C€ pealn3yje KOHIENT
HYIMOOUMEH3UOHO2 e/leKMPOHCKoz2 2aca. KBaHTHE Tauke Mmoceyjy TUCKPETHH €HePTreTCKH CIIeKTap,
a TyCTHHA CTama je mpejacraB/beHa cymoM JlupakoBux (enrn. Dirac) ummynca (cim. 1.1 ().
KBanTtHe Tauke ce Mory peaiu3oBaTM M y (OpMH KBAaHTHOI IpPCTEHA y KOjUMa je KpeTame
€JIEKTPOHA JOJAaTHO OTPAHMYEHO YCIEN IOCTOjarha IIEHTPATHOT OTBOPA, INTO Y TOIIOJIOIIKOM
CMUCIIY CTPYKTYpy YMHH JBOCTpPYKO moBe3aHoM. [locnenuna ose crnemnuduune mopdosoruje je
nocrojame edexara kBaHTHe MHTepdepeHuuje nmomyT AxapoHoB-bomoBor edekra (Aharonov u
Bohm, 1959) koju ce manudectyje y BUIYy OCIHIAIM]a €HEPrUja JUCKPETHUX CTamba ca IMPOMEHOM
JauMHe MarHeTCKOT MoJba.

VY 0BOj rnaBu je Aatr mperyie]l HAHOCTPYKTypa 3aCHOBaHMX Ha jenumery HgTe. [Ipukazane
cy Hajuenthe xopumiheHe TEXHOJIOTHjE 3a MPOM3BOmBY MacuBHOr Mmarepujania of CdxHQixTe y
IIMPOKOM OTICEry BPEAHOCTH MoyiapHOor ymena (x), kao u HgTe KBaHTHHX jama, Tayaka
npcreHoBa. HaBenmene cy Haj3Hauajumje ocobmne HQTe, CdTe jeaumema W HUXOBE JIErype
CdxHgi-xTe. 3arum je ommcaHa CTPYKTypa AOKTOPCKE AMCEpTaIMje M JaT Mperyied HayIHHX
JOTIPUHOCA MIPEJICTABJbEHUX Y OBOj TE3H.

1.1 HgTe Ha"nocTpyKkType

HgTe mpunaaa rpynu nosynpoBogandkux |1-VI jenumema 3a Koje je KapaKTepUCTUIHO Ja
UM BPEIHOCTH CHEPreTCKOr IMpOIena JIekKe y IMIMPOKOM orcery u kpehy ce om BpenHocTn Koje
mory outu mame on 0,02 eV, 1o BpemHoctu koje cy uyak u Behe ox 4 eV (Bhargava, 1985).
KBanuter mpousBeneHuX y3opaka je obwdHo jomuju y mnopehewmy ca -V jenumemuma wam
CUIMIUjyMOM (Xemujcka o3Haka: Si) 30or uwera ce Il-VI jenumerma yriiaBHOM KOPUCTE 3a
NPOM3BObY ONTOCICKTPOHCKMX HampaBa (Bhargava, 1985). Wmak, oBa jeaumema MOTy ja
(dbopmMupajy U HAHOCTPYKTYPE KOje c€ MOTY HCKOPHCTUTH 3a PeaHn3alnjy MOJCPHHUX EIEKTPOHCKUX
KommoneHTH (Zhang u cap., 2017).

W mopen u3pakeHe TOKCHYHOCTH JKHMBE (XeMHjCcKa O3Haka: H(), eIeKTPOHCKE W ONTHYKE
ocobune HgTe macuBHOr marepujana (Oajika) M CyneppelieTku Cy IModeje BeoMa paHo Ja ce
npoyuasajy (Blue, 1964; Scott, 1969; Jones u cap., 1985; Baukus u cap., 1986). HgTe ce omnukyje
MajoM €(EeKTHBHOM MacOM M BHCOKOM BpeAHOIINY MOKPEeTJbUBOCTH enekTpoHa. Kopuctu ce 3a
peanu3aiyjy BeoMa OCETJbUBUX CEH30pa MH(palpBeHOr 3paderma ca PelaTUBHO Op3UM OJ3UBOM
(Chu u Sher, 2008). V 3aamux JeceT roIiMHa HAHOCTPYKTYpe Koje ce 0a3upajy Ha OBOM jeAUELCHY
Cce MHTEH3MBHO IpOydaBajy U 300T BUXOBUX CIEHU(HUUHUX TOMOJOUIKUX ocoOuHa (Bernevieg u
cap., 2006; Konig u cap., 2007B; Zhou u cap., 2008; Yang u cap., 2008; Rothe u cap., 2010;
Guigou u cap., 2011; Prodan, 2011; Brine u cap., 2011; Chen u cap., 2012; Xu u cap., 2013;
Korkusinski u Hawrylak, 2014; Bocquillon u cap., 2017; Bendias u cap., 2018; Topalovi¢ u cap.,
2019A,; Topalovi¢ u cap., 2019; Topalovi¢ u cap., 2020).

HgTe nmocenyje uWHBepTOBaHM 30HCKM pacropen. Y  CIpyKTypama CMambeHe
JTMMEH3MOHATHOCTH Koje ce 0a3upajy Ha OBOM Marepujairy moryha je mojaBa HOBe KBaHTHE (ase,
0800uMeH3uonoe (2/]) mononowxoe uzonramopa Koja ce joII Ha3UBA U KEBAHMHU CHUHCKU X008

2



(enrn. Quantum Spin Hall; ckp. QSH) wuzoramop. YcranosibeHo je ma y HgTe kBaHTHOj jamu
usmelyy CdxHg1-xTe G6apujepa, gonasu 1o nojase oBe ¢ase moxa oapehennm ycnosuma (Bernevieg u
cap., 2006; Konig u cap., 2007B). Ona ce kapakrepuile NpUCYCTBOM HMBUYHHMX CTama KOja Cy
3amtuheHa CHMMETPHjOM 3acHOBaHOM Ha wHBep3uju Bpemena (Roth u cap., 2009; Briine u cap.,
2010; Hart u cap., 2014). V oBoj ¢a3u crama CynpOTHHX CIHMHOBa ce Kpehy y cympoTHuM
CMEpOBHMA JTy)K HaHOCTpYKType (ci. 1.2). iBu4Ha cTama cTBapajy MpoBOIHE KaHAJE, y KOjuMa ce
enektponu kpehy 6e3 ryomrka enepruje. Y QSH cramy cnuHcka X0j0Ba MPOBOJHOCT H3HOCH

2 . . . .
2e / > FOK je HeHAa BPEIHOCT jenHaka Hynu Kajaa je HgTe xsanTHa jama y cTamy HOpPMajHOT

n3onatopa. Kama ce cTpykTypa M3JI0KH JIejCTBY MarHETCKOT I0Jba, TajJa J0Ja3H JI0 HapyllaBama
cuMeTpHje 3acHoBaHe Ha mHBep3uju BpemeHna (Hasan u Kane, 2010; Qi u Zhang, 2011), uume ce
CTBapa MOTYhHOCT pacejama eJeKTpoHa ca CruHOM rope (1) u cnuHOM noje (|) Ha WBUIIaMa
cTpykType (Buzaetu ci. 1.2). 300r oacycTBa JucHNAIMje MPH €JIEKTPOHCKOM TPaHCIOPTY, OBa
HAHOCTPYKTYpa OM MOTEHIMjaJTHO MOTJIA Ja C€ MCKOPHUCTH KAa0 KOMIIOHEHTAa HOBHX MHTETPHCAHUX
EJIEKTPOHCKUX KOJIA.

IIpoBonHM KaHan

TEe
i‘?
a4 ‘o
¢ @
| d
1’ [TpoBonHM KaHaT
KpantHa jama ' le

Ciauka 1.2. CriuHCKM TIoJlapu30BaHa uBMYHA cTamba QSH u3onaTopa y CTpyKTypu THIIa KBAaHTHE
jame (amantupano u3 pedepenie Konig u cap., 2007B).

3a motpebe AeTeKuuje CBETIOCTH M3 OJIHMCKOT M Cpelmer MH(pALpBEeHOTr Jeia CIeKTpa
moryhe je kopuctutu koioumaHe HgTe kBantHe tauke (emrin. Colloidal Quantum Dots-CQD)
(Kershaw u cap., 1999; Rogach u cap., 2001; Keuleyan u cap., 2014; Shen u cap., 2017). Cuntesa y
KOJIOUJTHUM PAcTBOPHUMA j€ jeIHOCTaBHUJU U je(pTHUHH]U MOCTYIAK y OJHOCY Ha yoOu4ajeHe MeTo e
MPOM3BO/IIE KBAHTHHX Tavyaka Kao IITO Cy XeMHUjCKa Jaerno3uimja u3 napHe dase (enrsi. Chemical
Vapor Deposition-CVD) wiu enurakcuja Mojekyinapaum caornom (enri. Molecular Beam Epitaxy-
MBE). 360r tora CQD mnpencrasipajy jedhTuHy anTepHaTHBY 3a peanu3aunujy (HoroaeTrekropa 3a
uHdpanpsenu neo crekrpa (Tang u Lai, 2016). Yenen uspakeHor KBaHTHOT KoH(uHMpama, HgTe
CQD crpykrype umajy Behu onTuukd mpouen y ojHocy Ha HQTe MmacuBHM Martepwuja.
Texnonomku ycnoBu ojpelyyjy aAuMeH3ujy (opMHupaHMX Tadaka, LITO CTBapa NpPeayclioB 3a
KOHTpOJIy BenuuuHe ontuykor mpouemna. [lokazano je na CQD Beoma manor aujamerpa Moe
MUMAaTH MO3UTHBHU eHeprercku nporen (Zhang u Xia, 2006). Ananu3om ¢akropa Koju yTudy Ha
¢doronymunecuenuujy mnponaheno je ga HgTe CQD y BogeHom pacTBOopy mocedyje jaka
JYMUHECLIEHTHA CBOJCTBA Yy TEIEKOMYHUKAIIMOHUM oOIce3uMa y okoiauHd 1,3 pm wm 1,5 pm
(Harrison u cap., 1999). 3a ekcnepumeHTainHo npousBeneHe HQTe HaHOKpucTalie (HaAHOTAUKe)
BEJIMYUHE 071 3 NM 10 6 NM je JeMOHCTpUpPaHa BPEAHOCT KBAaHTHE epUKAacCHOCTH oJ1 yak 48% y neny
criektpa ox 800 nm o 1400 nm (Rogach u cap., 1999). Jla 6u HgTe CQD crpykrype Morie aa
Oyay cacTaBHU 1€0 MOJepHUX (oToieTeKkTopa y WHGPALPBEHOM Jely CIEKTpa, MOTPeOHO je
pemuTH Hekonuko mpobnema. Heomxomno je: 1) mponahu merox 3a edukacHy eHKarcyiamnujy
KBAaHTHE Tayke 300T M3pakeHe OCEeTJbUBOCTH HQ Ha MOBMIIEHMM TemIeparypama, 2) peluTH
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mpo0eM cTabMITHOCTH y aMOMjeHTATHUM yCIOBHMa U 3) peayKoBaTh CTpyjy Mpaka (Jagtap u cap.,
2018).

[Topen HgTe kBanTHUX Tauaka mpou3BeAeHU ¢y U HQT€ KBaHTHU MPCTEHOBH KOJU TOCEAY]Y
JBOCTPYKO TIOBE3aHy TONOJIOTH]Y W HCIIOJbaBajy HMHTEPECaHTHA TPAHCIOPTHA CBOJCTBA Yy
MarHeTckoM mnoJby. HQTe KBaHTHM NPCTEHOBH CE€ MOTY MCKOPHCTUTH 3a pealu3alyjy CIHHHCKHX
unteppepomerapa (Konig u cap., 2007A). HgTe crpykrype y dbopmMu mpcTeHa Cy MPOM3BEACHE Y
HgTe/CdxHg1xTe kBaHTHHMM jamMamMa ca BHCOKOM IOKpeT/buBomihy enektpoHa (Konig u cap.,
2007A). Ha cn. 1.3 je mpencraBibeH ckeHHpajyhu enekTpoHckn Mukporpad (eHri. Scanning
Electron Micrograph-SEM) jeanor takBor HgTe npcrena. Paaujyc npukasanor npcreHa u3HocH 1
um, ok je mupuHa kontakara 300 nm (Konig u cap., 2007A). Ca majbuM pa3BojeM MeETO/a 3a
cuntedy HQTe/CdxHgixTe kBaHTHHMX jama odYeKyje ce Jga he IUMEH3Uje TMPOU3BEIACHUX
MIPCTEHOJIMKUX CTPYKTypa OWUTH joul Mame, 300r dera he M eexkTH KBaHTHE MHTep(epeHuuje y
BUMa OUTH U3paKEHU]U.

R

1 um

Cauka 1.3. Ckenumpajyha enextporcka wmwukpockonuja (SEM) HgTe kBanTHOTr mpcreHa Yy
HgTe/CdxHg1xTe kBanTHO] jamu. [IpcTeH je ME30CKOMCKUX TUMEH3H]a U HErOB MPEYHHUK U3HOCH |
um (agantupano u3 pedepenie Konig u cap., 2007A).

Cauka 1.4. llemarcku npuka3z monocnoja HgTe y cahacroj ¢popmu cimunoj rpadeny. Ca ax je
O3Ha4YeHO pacTojame m3Mmel)y aroma ucre BpCTe, ay j€ pacTojame u3Mely aroma pasnmuuuTe BpCTE,
anex j€ yrao usmelyy Besa aToMma, 0K je ca Sp 03HaueHa MOBPIIKHA MPOjeKIje NpUuMUTHBHE henuje
Ha X-y paBaH. BeprukanHo pacrojame nu3melhy Hg u Te aroma je 03HaueHO mapamMeTpoM ,,u3BHjama‘
(enru. ,,buckling®), h.
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Tabeaa 1.1. Tlpernex cTpykTypallHUX mapaMmerpapa moHocioja HgTe: ax je pacrojame m3mel)y
aToMa UCTe BPCTE, @y J€ pacTojame u3Mmel)y Mmpojekiija moJjoxaja aroMa pasjiHuuTe BpPCTE Ha X-Y
paBaH, Ohex j€ yrao Be3ze u3Mely cycemqHux atoma, So je MOBPIIKHA MPOjeKIHje TPUMHTUBHE henwje
Ha X-Y paBaH u h je BepTUKaIHO pacTojame usmely Hg u Te aroma.

ITapamerap  Bpeanocr

ax (nm) 0,39
ay (nm) 0,23
h (nm) 0,09
Cthex 109,47°
So (nm?) 0,18

HenasHo je MoaenoBameM (poHOHCKe aucniep3uje MoHocnoja HgTe yka3zaHo Ha AMHAMHUUKY
crabmwiHocT oBor marepujana y 2J1 dopmu (Zheng wu cap., 2015), mro orBapa moryhHOCT
peanuzanuje u Tankocnojuux HgTe nanpasa. [llemarcku npuka3z HgTe MoHoc0ja je gat Ha cnuu
1.4. Moxe ce youuTH Ja, 3a pa3uKy oj Hajno3Hatujer 2] matepujana rpadena, monocmnoj HgTe
HUJje caBpiieHo mianapad. Atomu Hg u Te cy momepeHn y HOpMaTHOM TpaBily y OJHOCY Ha paBaH
y 4Mjoj ce mpojekuuju hopMupa CTpyKTypa oOiuKa muenumer caha, ciaudHa CTpYKTypu rpadeHa.
VY3pok moMepama JI0 cajia HUje pasjalimbeH, Majia ce MPETIIOCTaBsba J1a UMa Be3e ca MpUCycTBOM d
enekTpoHa y BajeHTHOj 30HM HQ (Zheng u cap., 2015). OBo momepame je omucano ,,buckling*
nmapameTpoM, h. ax je pactojame m3Meljy aToma mcTe BpPCTE, @y jé pacTojame u3Mel)y mpojeximja
M0JIOKaja aToMa pasjnduTe BpcTe (03HaueHUX ca A u ) Ha X-Y paBaH, Ghex je yrao Bese usMmely
CyCeIHUX aToMa, JIOK je ca So 03HayeHa MOBPIIMHA MPOjEeKIIHje MPUMHUTHBHE henrje Ha X-Y paBaH.
BpennocTn HaBeneHUX CTPYKTYpaTHUX MapaMeTapa cy nare y tadenu 1.1.

HgTe

200
150

o (cm™)
[
)
(-

®doHOHCKa AHUCTICp3Hja

Cauka 1.5. ®oHoHCKa aucnepsdja 3a akycTMUKe M onThuke mojoBe HQTe moHocinoja. Llpeena
UCHpEeKuaHa JUHHUja TpPeACTaB/ba HYNTY (PEKBEHLH]y HCIOJ KOje CHCTEM MOCTaje TUHAMUYKU
HecTabuian (aganTtupano u3 pedepenie Zheng u cap., 2015).

doHoHcka aucnep3uja MoHocnoja HgTe je mpukazana Ha ci. 1.5. Monocnoj HgTe uma Ttpu
aKycTH4ka M Tpu ontuuka moja. Ca cin. 1.5 ce jacHO BuaM J1a HM jeJaH OJl MOJIOBa HeMa
UMarvHapHy (QpeKBEHIMjy LITO yKa3dyje Ha J00py IMHAMMYKY CTAaOMJIHOCT OBOT MaTepujaja.
VYkonuko Oyne npousBeneH, MoHocnojuu HgTe 61 nMao mmpok crekTap NpuMeHa y eJIeKTPOHHMIIH,
OTITOGJIEKTPOHHMIIH, K0 U Y jaKo KopeiHcaHoj enekrponunu (Zheng u cap., 2015).

! OBnie je xoprmhena o3Haka 3a GpeKBeHIMjy cm2, KOja Ce 3ampaBo OHOCH Ha MHTEH3HTET TATACHOT BEKTOPA KOjH
OroBapa 3pauemy aAate (ppeKkBeHIHje Y BaKyyMy.
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1.2 TexHonoruje mpou3BOIHE

OcoOuHe HaHOCTPYKTYpa 3aBHCE OJl HHXOBUX JUMEH3Hja, OOJIMKa, MaTepujajia W
TEXHOJIOIIKOT MOCTyMKa rnmoMohy Kojer cy HampaBibeHe. KBaHTHE HaHOCTPYKTYpe 3acCHOBaHE Ha
jemumemuma HgTe, CdTe u ®mUXOBUM Jierypama pasiHudTe IMMEH3MOHATHOCTH ce Hajuemihe
n3pal)yjy enuTakcHujaTHUM MeTojama (MM TeXHHKaMa) KOje ce TIOHEKaJl KOPUCTE Y KOMOWHAIU[U
ca TuToTrpadujom.

Jlutorpadceko nponecupame HY(Cd)Te Huje Tonmko yoOuuajeHo u He cpehe ce 4ecTo y
muteparypu. OOMYHO ce KOPUCTH 3a JAOAATHO CTPYKTYHpame y30paka Koju ¢y (JOpMHUpaHH HEKOM
IpyroM MetofoM. Paszymor 3a TO je IITO OBO jeAMICHE HHje CTAOMIHO Ha MOBHUIICHUM
TemIepaTypama, a ICTOBpeMeHO HQ y MocTynKy m3pajie cTyna y HeXeJbeHEe peakldje ca IPYruM
enemeHTrMa (popmupajyhu pasmuunte Bpcre jerypa (Maier u cap., 2011). YMecto cranmapaHux
MO3UTHBHUX OMNTHYKHAX pE3UCTa, NOmyT mnoau-mMetun werakpwiata (PMMA), kopucrte ce
alTepHaTUBHU (POTOPE3UCTH 3a ONTHUKY JIUTOrpadujy U Jutorpadujy eIeKTpOHCKHUM CHOIOM Ha
temmneparypama o oko 80 °C (Daumer u cap., 2003). V crangapaHomM JTuTOrpadcKOM MOCTYIIKY je
teuko popmupaTtu omcke koHTakTe Ha HgTe. Ha npumep, macka 3a erjoBame ce OOMYHO MPaBU 0]1
Ti koju cryma y peaknujy ca HQ mro yriue Ha KBAJUTET y30pKa U Ha e(DUKACHOCT €JIeKTPO/a
(Maier u cap., 2011). To je Bemuku mpoOsIeM, ako ce y3My y 003Up YHELEHHUIIE J1a e JIUTOrpadCKUM
MOCTYIKOM J00Hjajy CTpPYKType Koje ce: 1) penaTuBHO jE€HOCTAaBHO MOTY KOPUCTUTH 3a
MOHOJIUTHY MHTErpallijy ca JIpYrMM HalpaBama, 2) MOTY MMaTHU PeJaTHUBHO Mayle AUMEH3Hje, 3)
YUjU ce OOJIMK MO’KE JIako KOHTposmcath u 4) na je BehwmHa ekcriepuMeHara ajanThpaHa 3a
CTPYKType mpousBeneHe nomohy mutorpaduje. [la 6u ce pemmo oBaj mpoOiem, OOMYHO ce y
auTOrpad)CKOM MOCTYIKY YBOAM J0JaTHH KOpaK y KojeM ce HQ u Ti pa3nBajajy ciojeM CHIUIH]yM-
mrokcuaa (xem. o3naka: SiO2) (Maier u cap., 2011). JIutorpaduja U BIaKHO XEMH]CKO €IOBAE CY
70 caja KopuimheHW Kao M0JaTaK MpOIEIypy CMHUTAKCH]e MOJIEKYJIApHUM CHOTIOM 3a J00Hjame
HgTe crpykrype y dopmu npcrena (Konig u cap., 2007A).

EnurakcujamHo HapacTame MpeacTaB/ba IOCTYNMAK HapacTama ClIojeBa KpHCTajla jacHO
neduHUCAaHEe OpHjEHTalMje KOja 3aBHCH OJ M300pa W OpHjeHTamuje KpucraiaHe mojyiore. Oa
TeXHUKa ce Hajuenmhe KOPHUCTH 3a HM3pajy CIOJeBUTHUX CTPYKTypa Koje ce Oasmpajy Ha HgTe.
[IpunukoM HapacTtama NHOTpeOHO je 00e30enuTH Ja ycarjalleHOCT [apaMerapa Kpucraia
MOJIYIPOBOIHUYKE MaTpHUlle, HA YM]jOj C€ MOBPILKHHU BPILIM HapacTame, U jeIUbemha KOje ce HapacTa
oyne mro Beha. 3a HgTe ce obuuno xopucte cienche matpure: Si, GaAs, Ge, InSb u CdxHgixTe.
CdTe moxe ma uma yiory Oadepckor cimoja 3a HQTe mpHIMKOM EMMTAaKCHjaJHOT HapacTama
(Capper u Garland, 2011). YKOIHMKO jequbelmbe U MOJYIPOBOAHHYKA MATPHIIA ITOCEAY]Y BEIUKY
HEeycarJlaleHoCT KPUCTAJHE pelIeTKe 0Jia3d 10 3HAuajHOT Hampes3ama CTPYKType y OIu3uHU
pa3BOjHE MOBPIIH. 3a OBAKO J100MjeHE HAHOCTPYKTYpE KapaKTepUCTH4YaH je MpolieM Be3aH 3a
dbopMupame eNeKTPUYHUX KOHTakara. Y JHUTepaTypH MOCTOje pa3HE Bapujalije eMUTAKCHjaTHOT
pacTa KojuMa ce MOTy JOOUTH KBAJTUTETHH Y30PLIU PA3IUYUTOT OONHKA U TuMeH3noHaIHOCTU. OBaj
MeTOo/ ce Hajuenrhe KOPUCTH 3a M3paly KBaHTHUX jama u cymneppemietku (Faurie u cap., 1982;
Guldner u cap., 1983; Jones u cap., 1985; Goschenhofer u cap., 1998; Becker u cap., 2000; Zhang u
cap., 2001; Daumer u cap., 2003; Gui u cap., 2004; Mikhailov u cap., 2006; Minkov u cap., 2019),
aJli MO’KEe Jla ce KOPUCTH M 3a (pabpukaiyjy KBaHTHUX Tadaka Koje ce Oa3zupajy Ha HgTe (Konig u
cap., 2007A).

HgTe kBaHTHe Tauke ce Hajuemhe MNPOU3BOAE y MOCTYIKY CHHTE3€ Y KOJOUIHUM
pactBopuma (Lhuillier u cap., 2012; Kovalenko u cap., 2006; Lhuillier u cap., 2013; Tang u cap.,
2018; Ackerman u cap., 2018). One ce pacnopelyjy (aucnepryjy) y Matpuiry foMahrHa Kao IMTo je
CTaKJIO WJIM HEKa Jpyra Bpcra kpuctaia. OBe CTPyKType cy OrpaHMYEHEe OMOTa4yeM KOjU CITYXKH 32
nacuBM3anujy moppirHe. OMoTau uMa ylnory mMeamjaropa usmel)y KBaHTHE Tayke W CIOJbAITHE
cpeaune. On kBanuTeTa MU OcOOMHA OMOTaya 3aBUCHM M YCIEIIHOCT HHTErpaluje OBe BpCTE
KBAaHTHHUX Tayaka y apyre cucreme. OMoTauu ce 00MuHO (popMHUpajy 0]l OpraHCKUX MOJIEKYJIa.

VY oBoj cekuuju he mpBo OuTH oOjamimbeHH HajuemlhM MOCTYIIM HapacTamba MACHBHHX
(6anmkoBckux) y3opaka CdxHQi-xTe moHokpucrana. 3aTuM he OWTH TpeNCTaBIbeHE EIMUTAKCHjaTHEe
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METOJIe Y OKBHPY KOjHUX je Moryhe mpou3BecTH KBaHTHeE jame Oasupane Ha HQTe marepujany. Ha
Kkpajy he Outu objammen moctynak cuaTe3e HgTe kBaHTHHX Tauaka y KOJOWIHUM PacTBOPHMA.

1.2.1 Uzpana CdxHg1xTe macuBHUX y30paka

MacuBHU TOJYIIPOBOJHUK C€ KOPUCTH Kao IMOJJIOTa Ha KOjoj C€ HapacTajy WU C€ y HOj
dbopMHpajy CII0jeBH EICKTPOHCKHUX/ONTOCICKTPOHCKUX KoMmroHeHata. Hajuemhe kopunrhen
MacHBaH TOJIYIIPOBOJIHUYKH Y30pakK 3a (pOpMHpamke HAaHOCTPYKTYpHHX cucTeMa Ha 6asu HgTe je
CdxHg1-xTe nerypa. Pazor 3a 1o je Temmeparypcka cTaOMIHOCT OBe Jierype y nmopehemy ca HgTe.
[TpomMeHOM BpemHOCTH MOJIApHOT yiena (x) moryhe je mojeriaBaTH mbeHa eJIEKTPOHCKA CBOJCTBA
IITO je OJ BEIMKOT 3Hayaja ca CTAHOBHINTA MpuUMeHe y ontoenektponuiy (Capper u cap., 2004).
[TpBo he OGuTH MpecTaB/beHE TPAAUIIMOHAIHE TEXHUKE HapacTakha MAaCHBHHUX MaTepHjajia KOju ce
0asupajy Ha CdyHgixTe. Hapacramwe mMoxe Outi u3 mapHe ¢ase u u3 teune ¢ase. 3a CdxHgixTe
MacHBHE y30pKe ce Hajuenihe KopucTu TexHuka pacta u3 teune ¢ase (Capper u Garland, 2011). V
OKBHUPY OBE TEXHHUKE JI0JIa31 JI0 TOTJbEHAa U Mpelacka YBPCTOT arperaTHOT CTama y TeYHO. UYBPCTO
arperaTtHo CTame Ce OJUTMKYje BUCOKUM CTEIIEHOM MPOCTOPHE ypel)eHOCTH OCHOBHUX CTPYKTYPHHX
JeIMHUIIA ¥ CTPYKTYPATHOM CHMETPHjOM. Y TIpOIeCy TOIJbeHha 0Ja3u o rnoBehama yHyTpanime
eHepruje, MpH YeMy aTOMH HAaIyITajy CBOje PABHOTEXKHE IOJIOKAje Y KPHUCTAIHO] PEIIETKH.
JloBohewme TomoTe HeomxoaHe 3a ¢a3HM mpena3 ce OOWYHO TOCTHKE 3arpeBameM. Kama
MaTepHjalii y YBPCTOM arperaTHOM CTamy IOCTUTHY manuwime (TeMIepaTypy TOTJbEHA), lHUXOBa
MoOJIEKyJIapHa CTPYKTypa Mpea3y U3 YBPCTOT y TEUHO arperaTtHo cTame. Y HacTaBKy he, y KpaTKuM
1prama, OMTH TpUKa3aHe TPH OCHOBHE TexHHKe pacta mMacuBHHX CdxHQ1-xTe y3opaka u3 TeuHe
daze: 1) bpuumanoB merox (enrn. Bridgman), 2) Meroa nyryjyher rpejaua (enri. Traveling
Heater Method-THM) wu 3) Merox mnoHoBibeHe Kpuctamusanuje (enrin.  Solid — State
Recrystallization-SSR).

1.2.1.1 Bpuymarnos memoo

bpunmanos meton (Bridgman, 1925) npeacrasiba mpoliec BEIITauKe CHHTE3C KPUCTada M
npunaga rpynyu MeToJa y KOjuMma J10J1a3u 70 U3MeHe n3Mel)y YBpPCTOT M TEUHOT arperaTHor CTamba.
IIpencraBiba jefHy OJ HajcTapMjuX M Haj3HAYAjHHUJUX MeTOoJa 3a u3paxy macuBHHX CdyxHgixTe
y3opaka. Yecro ce HasuBa u bpuyman-Crokbapreposom (enri. Bridgman-Stockbarger) metonom, ¢
003UpOM Ha BEJMKH JONPUHOC aMepuykor ¢usndapa CTokbaprepa 0Boj METOHM KOjU C€ OJHOCH Ha
yBoheme wmonudukanuja 3a yHampeheme KOHTpoJie TpaJujeHTa TeMIleparype y KOMOpHU
(Stockbarger, 1936). Kpucran HapacTa U3 pacTora, CIIMYHO Kao M Y 4ecTo KopuiiheHoj Yoxpaicku
(uem. Czochralski) metomau (Czochralski, 1918). 3a ycrmemHy cuHTE3y KpHCTalia OBOM METOJOM
HEOIXOJIHO je MO3HaBaTH (asnu oujacpam niceymobunapuor cucrema HgTe-CdTe (Ray u Spencer,
1967). OBaj nujarpam omoryhaBa 6oJbe pazyMeBame Mpoleca HapacTama Yy OKBUPY KOJer ce MOXe
Mewmatu BpenHocT MomapHor yaena (x) Cd y CdxHgixTe nerypu, 4ymme ce MoJeniaBajy
EIEKTPOHCKE M ONTHYKe ocoOmHe Kpuctana. Da3HM AujarpamMu MpeacTaBibajy MelycoOHy
3aBucHOCT u3mely temmeparype (T), nputucka (p) u mMonapHor yzaena (x). Ca BHX ce 04YUTaBajy
BPEIHOCTU YHYTpAIllbUX M CIHOJbHUX IapaMerapa Ioj KojuMa c€ TEepMOJMHAMHMUYKU pa3InyuTe
¢aze 1mojaBibyjy U KOEI3UCTHUPAjy Yy CTamy paBHOTEXe (ekBuimOpujyma). CactaBHHM Jieo (hazHOT
JMjarpama cy JuHuje pasHomedice Koje 03HayaBajy ycioBe HoJ] KojuMma (asze Mory Ja KOersucTupajy
y PaBHOTEXHOM cTamy. Pa3Hu npenasu ce 0JBUjajy Ay JuHUja paBHoTexke. Ha ci. 1.6 (a) u (0) cy
npukazanu (T-X) u (p-7) dba3uu aujarpamu 3a nceynoounapau cuctem HgTe-CdTe, pexom. Ca ci.
1.6 (a) ce MoXe BHIECTH HM3paXEHO pa3lBajame uBpcTe M TeuHe (aze mamehy HgTe m CdTe y
001acTH TEpMOJUMHAMHUYKE DPaBHOTEKE IITO MpEeACTaB/ba OTrpaHHuaBajyhu (GaxTop MPHIMKOM
HapacTama Kpucrana (Ray u Spencer, 1967). Ha cn. 1.6 (0) je npuxa3zan (p-7) ¢a3uu aujarpam 3a
pasnuuuTe BPEAHOCTH MojapHor yaena x. M3nan P°ng nunuje HQ je y mapHoj dasu. Jlunuje Ha
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JyjarpaMmy Tpe/cTaBibajy MpUTHCKe HQ Ha KojuMa je YBPCTH PacTBOPAK YBEK y PABHOTEXKH ca
TEYHOM W/WJIA TACOBUTOM (ha3oM 3a jaty BpeaHocT mosapHor yaena (Capper u cap., 2004).

”00_i||||m UL Ry LN UIRRERSEE RN R RN RRR RN RA RN RRR RS
[ . W P ]
1000f 1 1o E
~ I 18 [ ]
o | 12 F :
2 r 1 = L a
- - s}
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e 12 10E E
= L 1= S E
=3 L ]2 r N
] [ -
E 800+ 4= ]
) [ 1=
F - —
[ 1= 10k E
700 e F .
r(a) ) (®) -
600 ol o bnolo ool otbe b b b b NNV L
00 02 04 06 08 1.0 0.7 0.9 1.1 1.3
HgTe x CdTe 1000/T (K)

Cauka 1.6. (a) (T-x) aujarpam 3a nceynoounapuu cucrem HgTe-CdTe (amantupano u3 pedepeniie
Capper u Garland, 2011) u (6) (p-7) mujarpam 3a CdxHgixTe nerypy (amantupano u3 pedepeHiie
Capper u cap., 2004).

anapatypa 3a KOHTPOJLy
TIPOMCHE [TOT0KAja KBapLHE
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TH
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obnact nojienanama AT R g
TEMIOEPATYPCKOr [PaanjeHTa a;}‘;,?z, D R TRRE] [7 TP PR PP daiiaaa
J::'j{" JOH 10
~ X 1 ‘

KpHCTan i [f nehmie

-

T

Cauka 1.7. [llemaTcku mpuka3 anaparype 3a HapacTame Kprcraia momohy bpuyimanoBor Merona u
TemIepaTypcku mpodui ayx ammysie (azantupano u3 pedepeniie Chu u Sher, 2008).

[lemarcku mpuKa3 amapatype Koja Ce KOPHCTH 3a BEPTHUKAJIHO HapacTame KpucTajia
nomohy bpuumanoBe metose je nat Ha ci. 1.7. Cucrem ce cactoju oxa nehu (koMope) y Kojoj ce
HaJia3u KBapiHu JoHumh (ammyna). KsapiHa ammyna je KpyTo TIOBE3aHa ca POTAIllHOHHM
JMCKOBHMMA KOJU CE MOTY ITOMEpATH U y aKCHjaJTHOM IpaBIly. Y TOKHU J€0 aMITyjie ce yoaiyje mapue
MoHOKpucTana. OpwujeHTanuja MOHOKpHUcTaia oxapehyje kpucramorpadcku TmpaBal] HapacTama
MAacCHBHOT y30pKa. Y aMIlyjly ce Takohe yBOJM MOJMKPUCTATHH MaTepujajl KOju ce MpeTBapa y
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pacror, jep ce Hajla3u y 30HHU MOBHUIICHE TEMIIEpaType Kojy cTBapa neh y kojoj je yoaueHa KBapiHa
ammyna. [Ipoctop nsmely MoHOKpHCTaTa M OJUKPUCTAITHOT PACTOIIA jé OJIBOjeH Mperpaaom aa ou
ce ocurypana Tepmuuka uzojanuja (Capper, 2017). Iomukpucran ce pacrana y 0o0JacTH BHCOKE
TEMIIepaType U JOBOJM y KOHTAaKT Ca MOHOKDHCTAJIOM. Y OO0JacTH KOHTAKTa BPILIHU JICIOBH
MOHOKpHCTaJIa ylia3e y MpOLEeC TOIJbeHha YnMme ce (Gopmupa MelymoBpiinHa 3a Hapactame. Ha
MehyImoBpIIMHY je TOTPEOHO OCTBAPUTH BHUCOK TEMIIEPATYPCKU TPAIUJEHT Y aKCHjAITHOM MPAaBIly H
HCTOBpPEMEHO 00e30eanTH HEe3HaTHE TeMIepaTypcke NMpoMeHe y paaujamHoM mpasiyy (Capper,
2017).

Cauka 1.8. [IpeHoc Toriote y o0nactu pacta Ha MehynmoBpimHu n3Mel)y pacTBopa U KpucTaa.

Jlupekimona KpucTaian3alnja ce BPIIM CIIOPUM MoMepameM JoHunha ka obnactu nehHure
ca HIKOM TemIiieparypoM. Pacton Ha mel)ynmoBpiiu npBu osa3u y o01acT HIKE TeMIepaType Ha
KO0JOj J10J1a3H J0 IpeJiacka U3 TeYHOT Y UBPCTO cTame. [Ipu mpenacky y UBpCTO CTame Hapaciu Ciioj
uMa CTPYKTYpY Koja je uieHThuyHa MOHOKpucTany. lllemMaTcku mpukas mpolieca HapacTama je JaT
Ha ci. 1.8. Jlunamuka pacrta je ycloBJb€Ha HAUMHOM pacnojene tomore y nehuunu. Heka je
dQ;/dt xonuunHa TOIUIOTE Y jEAMHMIM BPEMEHA KOja Ce MPEHECE OJ1 TOJMKPUCTAIHOT PacTora Jio
mehynospiuunae, dQp/dt KonuudMHA TOILIOTE Yy jEJMHUIIM BpPEMEHAa KOja Ce IpeHece Oj
Mel)yIoBpIIMHE 10 MOHOKpHUCTana, a dQpr/dt npoMeHa KOJMYKMHE TOIUIOTE Koja ce 0CI000ad Ha
MehynoBpIIM MpH MpeNacKy U3 TEYHOI y UBPCTO cTame. AKO ce ca S 03HauyM MOBPLIMHA TPaHUYHE
oOmnactu u3Mel)y uBpcre u TeuHe ¢ase, Tajga ce HaBeJeHe TOIUIOTE y jJeJMHULU BpeMeHa AeuHury
Ha cnenehu Haunn (Capper u Garland, 2011):

s dT] 1.2.1
dc ~ "V ldzly (12.1)
dQy daT
el ELI, (1.2.2)
dQLT dm d dZ

V jennaunuama (1.2.1-1.2.3), dz/dt npexacrasiba Op3uHy pacta, p je TyCTHHA MOHOKpHCTana, ky u
ky cy TomnoTtHe mpoBoaHocTH, L je marentHa Tomiora, a [dT/dz]; u [dT/dz]; cy akcujamam
TEMIIEPaTYpCKH TPAJUjeHTH, pacToma W MOHOKpHUCTana, peaoM. AKO ce MPeTIoCTaBu
JeTHOIMMEH3HOHH TOK TOTIOTE U MIPUMEHHU 3aKOH OJIpiKama eHepruje nooduja ce cneneha jeqnaunna
(Capper u Garland, 2011):



kS[dT]+L sZ_ 1 S[dT] 1.2.4
I dZI pdt_ 1 dZH, ()

| | | | |. 1.2.5

U3 jennaumnue (1.2.5) ce Moxe 3aK/by4nuTH Aa, opea GU3NYKUX 0COOMHA MaTepHjaia, Ha Op3uHy
HapacTamwa KpHcTaja y 3HayajHO] MEpU yTUUY M aKCHJaTHU TEMIEPAaTypCKU TPAJAUJeHTH Y pacToIy
u monokpucrany. Kama je [dT/dz]; = 0 Op3suna Hapacrama je mackuMmajiHa. Konuenrtparuja

JHCIIOKaIMja Koje ce jaBbajy y kpuctany je Beha ox 10* cm?, nok je 6p3una HapacTama y Omcery
0,1-30 mm/h (Capper, 2017).

1.2.1.2 Memoo nymyjyhee epejaua

Mertona myryjyher rpejaga (eurs. Traveling Heater Method, ckp. THM) wiu TpuOyneos
(ppamnm. Triboulet) meTon je jeana o HajmomyIapHHjUX TeXHUKA 3a HapacTame |-V kpucrana koja
Ce OJ[BMja Yy YCJIIOBMMa CHIDKCHE TeMmIeparype W npuTrcka. OBa TEXHHKA je CIIMYHA TEXHUIU
nebnehe 3ome (ewnr. Floating Zone, ckp. FZ) koja ce KOpHCTH 3a TPOM3BOY CHIHMIHUjyMA.
[Tomohy oBor MeTO1a TO0OM]ajy C€ y30pIlid BUCOKE YUCTONE, ca peTaTUBHO MajiiM OpojeM aedekara,
IITO je pe3y/TaT CMamkEeHOT CTBapama U mpomnaranuje auciokaiuja (Benz u Muller, 1979; Colombo
u cap., 1988; Gille u cap., 1993; Triboulet u Marfaing, 1981; Senchenkov u cap., 1999; Triboulet,
2015). 3a umIIeMeHTaIMjy MeToa ¢ce KOPUCTH jeJHOCTaBHA M je()THHA amaparypa. 3a pas3JIiiKy O]
bpugmanoBor mMeTona, MOTpEeOHO je KOHTPOJUCATH BEJIMKHA OpOj TEXHOJIOMIKMX TapameTapa 300T
Yera je peaju3salmja caMor mporieca 3axTeBHa. Jla Ou ce cripedmio ,,cynepxiaheme’ HEOmXoaHO je
peann3oBaT CTPMH TEMIICPATYPCKH I'paJMjeHT y 30HK pacTa kpuctaia (Capper, 2017).

Kpapy ———
T-AT __  THAT
Ussopun I Temn.
MarepHuja >
Y
CdHg Te CraunoHapHu rpejad

Cauka 1.9. lllemarcku npuka3 onpeme 3a HapacTame kpuctana THM metogom (amantupaHo u3
pedepeniie Capper, 2017).
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[punnuncka mema THM Metona je npencrasbena Ha ci. 1.9. Canuno xao y bpuymanoBoj
METOJM M OBJIe ce KOpUCTH JoHumh (ammyna) y kojoj ce Bpiu Hapactame CdxHgixTe kpucrana.
Wunnujanno, y aMIyiau ce Hajla3u HOJMKPUCTATHH MaTepHjall y UBPCTOM arperaTHOM CTamby KOjH
ce jomr 30Be W useopHu mamepujan. OH ce 3arpeBa momohy rpejaya pemaTUBHO YCKOT
TEMIIEPaTyPCKOT Mpoduia KOju MOXKE Ja MEHha MO3MIHUjy. 3arpeBambeM Ce CTBapa 30Ha TOILBCH:A
KOja ce moMepa Kpo3 M3BOPHU MaTepHjajl. Y BPIIHOM JIeNIy 30HE TOILbEH:A JI0JIa3u J0 pacTBapama
M3BOPHOT MaTepHjaia KOjH Ce OHJIA JACTIOHYje Y JOKEM ISy UCTE 30HE YCIIe PEIATUBHOT KpPeTama
rpejaya y oJHOCY Ha ammyiry. TpaHcrmoptr maTepujayia ce Bpimd AU(y3ujoM U KOHBEKIUjOM 300T
MOCTOjaba TEMIIePAaTypCKOT rpajujeHta y 30HM Torubewa (Capper m Garland, 2011; Triboulet,
2015). IIpenHocT OBOT METO/A je y TOME IITO CE PacT KPHCTala JIelIaBa Ha TeMIepaTypama UCIoq
temmneparype kpuctanuzanuje (Capper, 2017). Kao u y bpuyiMaHOBOj MeTOM M OBE CE MOXKE
KOHTPOJIMCATH KPUCTAJIOrpadcKu mpaBall HapacTama YBOhemheM MOHOKPUCTAIA Ha JTHO aMITyJie Kao
CyIICTpaTa 3a Hapacramwe. 3a pa3nuky oA bpuymanoBor meroxa, THM meronom ce mpowusBojne
kpuctanu Beher maujamerpa (Triboulet, 2015; Capper, 2017). ¥ THM wmetoay decto aoja3u 10
nojase ,,cynepxigahema y 30HM TOIJbEHa KOja MOXKE Ja JOBEAE 10 I0jaBe HECTAaOMIIHOCTH Ha
noBpiuHA Hapactama (Triboulet, 2015). JlogatHu HemocTaTak je y TOME IITO KOHIICHTpaluja
HeurcToha y KpHCTaIy pacTe ca BpEMEHOM Yy TOKY Ipolieca HapacTama Kpucrana (Capper, 2017).
JlonaTHy HEMOBOJBHOCT MPE/ICTaBba YHEHEHHIIA [, TIOPE TEMIIEPATYpe, U APYTH MapaMeTpu MOTY
Ja yTu4y Ha Op3uHy Hapactama (Capper, 2017).

1.2.1.3 Memoo nonosmwene kpucmanuzayuje

Merton moHoBJbeHe Kpuctamusanuje (enrn. Solid State Recrystallization, ckp. SSR)
MpeJCTaB/ba TEXHUKY HapacTama W3 YBpcTe (a3e Ha TeMmIieparypama OJMCKUM TadyKd TOIJBCHA
(Vere u cap., 1982; Schmit, 1983; Colombo u cap., 1985; Schaake u cap., 1985; Tregilgas u cap.,
1985; Williams u Vere, 1987; Sharma u cap., 1989; Sharma u cap., 1993; Tregilgas, 1994; Capper
u Garland, 2011). Kpucran CdxHgixTe ce popmupa y nporiecuma ,,ramema‘ u ,kapema’. [ameme
je TUIl MexaHW4Ke oOpaje y KojeMm Jnoia3u 1o Op3or xmahema maTepujajia y yJby, BOIU WIH
Bazyxy. bp3um xmahemem ce cripeuaBajy He)KE/bEHH MPOIECH Ha CHIYKCHUM TeMIIepaTypaMa YuMe
ce moOoJbIIaBajy cBojcTBa Marepujana. Ca pyre CTpaHe, )Kapeme je CYpoTaH MpoIec y KojeM ce
MaTrepHjai 3arpeBa U OOMYHO Cce OJIBHja Ha TeMIlepaTypaMa Koje cy Oiucke Tauku Torsbema HgTe
(Tregilgas, 1994). OBa Texnuka ce Hajuemnihe KOPUCTH 3a MPou3BOakBY HHAyCTpHjcKkuX CdxHQ1-xTe
KpHCTaia 300r CBOje jeMHOCTABHOCTH M PEIIATHBHO MajMX TPOIIKOBa 3a peanmsanujy (Triboulet,
2003). SSR metox ce onBuja y Hekosnko (asa (Tregilgas, 1994):

e npunpema uynctux enemenara Hg, Cd u Te u ibUX0BO CHKAICYIUPAbE Y aMITyITy,
e (opMupame Jierype oJ1 YNCTHX eJIeMECHATa HAKOH Yera CJIe/IU TIOCTYIaK ralicma,
® Kapeme ca HOBOM KPUCTAJIM3AIN]OM (TIOHOBJbEHA KpUCTAIM3AIIH]A) U

e kapeme y HQ mapu HakoH Jpyre KpucTalu3aIuje.

VY nouetHoj a3u ce mpunpema ammyna 3a cMelTame Mareprjana. OHa ce oOu4HO u3palyje
OJ1 MIPUPOJTHOT WM CHHTETHYKOT KBapia. OCHOBHa KOMIOHEHTa kBapua je SiO2 koju mocenyje
XEKCaroHaJlHy pOMOOENapCKy KpHCTalHy CTpPYKTypy. JleOsbMHa 3upoBa ammyie ce MHakKJbUBO
noJieliaBa. 3a MHTEpHU NPEYHUK aMIryse o 8 mm-12,5 mm nebGsbuHa 3U0Ba KMa BPETHOCTH O 2
mm-3 mm (Capper u Garland, 2011). Hakon naxssuBor onabupa ammyine y kojoj he ce HapactaTu
Marepujal, y iy ce cMmerrajy ynctu enementd Hg, Cd u Te. [Tox TepMHHOM ,,4uCTH TOpa3yMeBa
ce Jla Cy U3 OBHUX eJeMEHaTa YKJIOWeHU okcuiu. llojemaBameM KOJMUYMHA EHKAINCYIMPaHHUX
enemMeHara ce mojemana BpegHocT MmojapHor yaena Cd y CdxHQixTe nerypu. 3a pasmuunte
BPEIHOCTH MOJIApHOT ynena (X), Tauke TOIUbeHma W Kpucranusanuje cBojcrBa CdxHgixTe merype
Mory y 3HauajHoj mepu naa Bapupajy (Tregilgas, 1994). Xesbenu MmosapHu yzneo aeduHHIIE
ONTHYKA CBOJCTBA MaTepujajia U TEMIIEPATypCKH OIICET y KojeM he ce BPLIMTH Ipollec HapacTama.
OpnabpaHu elIeMEeHTH Ce CjeANbaBajy y aMITyJId TOKOM Ipolieca BUXOBOT TOIJbEHA, @ MEIIAkE Cce
MOCTHKE TIOMepameM (JbyJbambeM) amIlyie MmoMohy MexaHu3Mma Koju je mpukaszaH Ha ci. 1.10.
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HakoH cjenumaBama eneMeHaTa y aMIyid Ipesasu ce y apyry (aszy mocrymnka. Y okBupy oBe ¢aze
CIIPOBOJIM C€ TOCTYIAK Talieka y KOjeM ce Haryio cHukaBa temmeparypa CdxHgixTe pacroma.
bp3um cHKaBameM TeMIIepaType pacToll Mpeiia3d y YBPCTO arperaTtHo CTamke 4uMe ce J00uja
nosmkpuctaiid  CdxHQ1xTe ca MUKPOCTPYKTYpaJHHMM HEXOMOI'CHOCTMMAa KOje Cy IOCIIeAnIa
mojase ,,iIcHApUTCKOT cMmp3aBama™ (Triboulet, 2003). 360r Tora ce npenasu Ha Tpehy dasy y ko0joj
Ce BPIIIH )apewme AeHapuTckor noaukputaaHor CdxHgixTe y3opka.

Mexauu3zam 3a TIOMEpakC aMITyJIC

Cauka 1.10. [llemarcku mpuka3 amaparype 3a cjeaumaBame enemenara Hg, Cd u Te y mpornecy
napactama CdxyHQi1-xTe kpucrama SSR meromom (amantupano u3 pedepeniie Capper u Garland,
2011).

XKapeme ce BpiIn y orcery temieparypa y okoJuHH Tauke Torberma HgTe (650 °C-680 °C). Oso je
MOCTYIaK KOjH Tpaje OKO celaM JaHa, TOKOM Kojer ce mpumMmehyje HacTaHak KPUCTAIHHX 3pHA U
XOMOTeHH3aIMja JeHAPUTCKEe CTpyKType. Ha oBaj Haunu ce no6uja xomorenn CdxHQi-xTe kpucran
p-tuma. Ha kpajy, y okBupy ueTBpTe (ha3e MOHOBHHUM JKapeHmEM XOMOTEHOT y3opka y HQ mapw,
nobuja ce CdxHgixTe momympoBoanuk nN-tuma. JKapewe y dYerBpTOj (a3 ce BpIIM Ha
temmeparypama o 200 °C-300 °C (Tregilgas, 1994).

1.2.2 EnurakcujagHe METOJIE pacTa CII0JeBUTHUX CTPYKTYpa

Enwurakcuja je mporuec y KojeM J0J1a3u JI0 KOHTPOJIMCAHOT CjelubhaBara BUIIC MaTepujaia y
BEIITauKe CTPYKType ca mpenusnomihy Ha atomckoM HuBOY (Faurie u Million, 1981; Faurie u cap.,
1982; So u cap., 1990; Koguchi u cap., 1991; Monterrat u cap., 1992; Oehling u cap., 1996; Yang u
cap., 1999; Schlom u cap., 2001; Zhou u cap.,2003; Schlom u cap., 2008; Mattox, 2010). Peu
€MUTAaKCHja BOJU MOPEKIIO O] IBE€ TpUE Peuu &7i IITO Y MPEBOAY 3HAUHU ,,HA® UIH ,,JIPEKO* U 7d{IC
mTOo 3Ha4u ,.ypeheHo paszmemrame”. Pa3BujeHa je 3a morpebe HHIyCTpHje MOJYNPOBOAHHUKA U
Hajuemhe ce KopucTH 3a (QOpMHpame CI0JeBUTHX CTPYKTypa y €JIEKTPOHCKUM U (POTOHCKUM
cucreMuMa. EnuTakcujaiHu cI0jeBU ce JETIOHY]y Ha IMOJIYIPOBOAHUYKY MATPHIly WM CYNCTparT.
IIpu TOME, OBM CII0jeBH MOTY UMAaTH UCTH WJIM PA3IMYUT XEMHUJCKH CacTaB y OJJTHOCY Ha CYICTparT.
VYKOJIIMKO Cy eNUTaKkCHjaJHH CJOjeBM U CYICTpaT OJ HUCTOI MaTepHjaja Taja ce pagd o
Xomoenumaxcuju. Y CyHpOTHOM je y NMUTawmy Hpolec xemepoenumaxcuje. Hapactame ce Moxe
BpPIIUTH TNOMONy XeMHjCKMX peakuuja wiu ¢(uznykoM naenos3unujoM. Hajmo3HaTuje TexHUKe
eMUTaKCUJATHOT PacTa Cy.

e enmTakcuja MoJeKynapHuM cHoroMm (eHrit. Molecular Beam Epitaxy-MBE),
e MeTallopraHcka enutackuja u3 mapHe ¢asze (enrmi. Metalorganic Vapour Phase Epitaxy-

MOVPE wunu enrn. Metalorganic Chemical VVapour Deposition-MOCVD),

e cnwurakcuja u3 Teude dase (enr. Liquid Phase Epitaxy-LPE).
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MBE mnpencraBpa TeXHHKY (DM3WUKE EMO3UIMjE CMHUTAKCH]aTHOT Clioja Ha CYICTpaT, JOK CYy
MOVPE u LPE enurakcujamHu mpouecu y KOojuMa C€ HapacTame BPIIM MOMONY XEMHjCKHX
peakiuja. HaBeneHe MeToje ce MOTY MCKOPUCTUTH 3a M3paay CIOJEeBUTHX CTPYKTypa Ha 0asu
HgTe/CdxHgixTe jemumema. IIpobmemu ca HapacTameM Cy YIJaBHOM I[IOBE3aHHU ca
HecrabmnHomhy HQ Ha moBWmeHWM Temmeparypama W u3pakeHoM uHTepaudysmjom. MBE wu
MOVPE ce kopucte 3a u3paay CI0KEHUJUX CTPYKTYpa Kao IITO Cy KBAaHTHE jaMe M CyIeppelIeTKe,
1ok ce LPE Texnuka najuemnhe kopuctu 3a peanusanujy p*-n cojesa (Norton, 2002).

1.2.2.1 Enumakcuja MoAeKy1apHum CHONOM

KBanTHe jame u cymeppemieTke Koje ce Oasupajy ma HgTe u CdxHgixTe ce Hajuemihe
u3palyjy enurakcujom mosekyiaapaum cHoriom (MBE). TIpenHoct oBe TexHUKe je y TOME IITO Ce
onBuja Ha Temmeparypama usmely 160 °C u 200 °C (Norton, 2002), uume ce cMambyjy HEKEJbEHU
edextn unrepaudysuje. Hapacrame ciojeBa ce o/BHja y KOHTPOJHUCAHUM YCIOBUMa M OOMYHO Y
Frank-van der Merwe enurakcujaiHoM Mojay 3a Hapactame 2]/ ctpykrypa (Hatch, 2010).
Kopumihemem oBe TexHUKE OCTBapyje ce 100pa KOHTposa AebpbrHe U YHUGOPMHOCT ciiojeBa. 300r
cmamene unrepaudysuje, MBE npyxa moryhHOCT peanim3aiiije Beoma TaHKHX CJI0jeBa ca CTPMOM
IIPOMEHOM XEMUJCKOT cacTaBa y IpaBlly HapacTtawma. Henocrarak MBE merona je y Tome miro ce
MPUJIMKOM peajn3alinje mpoiieca Mopa mpoHahu penieme 3a KoMreHsaiujy ryoutaka Hg. Jlomatau
npoOiieM je pasaBojeHOCT uBpcte W TeuHe (aze HgTe m CdTe (Bumetu ci. 1.6) 30or uera je
npoOieMaTuyHo mpoHahy oNTUMalHE TeEpMOIMHAMHUUKe MapameTpe 3a u3Bohewe MBE nmoctymnka.

MBE ce onpuja y ycnoBuMa Bucokor Bakyyma (133,310 Pa-133,3-:10 Pa) (Norton, 2002).
To oBoj TexuuIy npy;ka Moryhaoct in situ (,,Ha MecTy") KapakTepu3aliije MOBPUIMHCKHUX CI0jeBa
y3opaka y peannom Bpemeny momohy RHEED (enrn. Reflection High Energy Electron Diffraction-
RHEED) texuuke (Chow u Johnson, 1985; Clemens u cap., 1989; Braun, 1999; Sakamoto u cap.,
2010). Ha cn. 1.11 je mpukasan MBE cuctem ca rimaBHHM jaejoBHMa: 1) koMopa 3a HapacTame, 2)
edy3none hemuje m 3) HOcad 3a CyNCTpaT Ha KOjeM c€ JIEMOHY]Y CMUTaKCHU]aJIHA CJIOjeBH. 3a
YCIEIIHO HapacTalke BEOMa je BaXXHO KOHTPOJIMCATH TEMIleparypy cyrcrpata U Quiykc u3
edysnonux hemuja (Chow u Johnson, 1985).

RHEED ¢nyopecuentnn

,

T/
& Edy3uone
hesmje
/ 75\
7
i
\ <
Vnasna : ) — s
KOMOpa JOHCKH reju
DU R—
I~
: N
% Edy3suone
hesnnje
i

Kpuonanenu Kpuonanenu

RHEED enexkTpoHCcKH NUIITOb

Cauka 1.11. Hlemarcku npukaz MBE cuctema 3a HapacTtame enuTakcujaaHux ciojeBa HgTe u
CdxHgi1xTe (amantupano u3 pedepenue Franchi u cap., 2003).
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Y KoMOpH ce MOpajy OAp:KaBaTH YCIOBH BUCOKOT BaKyyMa Kako O ce JOOWIIM KBAIUTETHU
y30pIIK KOJU HUCY KOHTaMUHUpaHU Hedrctohama. To je ciioxeH mporec, ¢ 003UpoM Ja jeé TOKOM
HapacTama MPUTHCAK Y KOMOPH 3HATHO Behu y OAHOCY Ha CTaHIapAHE BPEIHOCTH MOJ KojuMa Ou
tpebano nma ce oasuja MBE. OBo ce aemaBa nmpBeHCTBEHO 300T McmapaBama HQ Ha moBuIIeHHM
TemmepaTypama, aid ¥ 300T MpHCYCTBa CIOpENHHX racoBa. HQ ce oOWYHO W30IIyje TMPOTOKOM
TEYHOT a30Ta (xeM. o3Haka: N2) Kpo3 KpronaHese Koju ce Haja3e Ha 00oauma KoMope. XiahemeMm,
jenman nmeo Hg ce koHIEH3Yje Yy TEUHO CTamke M OJJIaXKe Y IoceOaH pe3epBoap, 0K Ce IPYTrH 10 KOju
je y UBpCTOM CTamy BEXE 3a KpuolaHele. BakHO je HAOMEHYTH Ja Ipe W TOcie Ipolieca
HapacTama, KOMOpa Mopa Jia ce 3arpeBa y Mepuojay oJ jeqHe Henesbe Ha TemmepaTypu on oko 100
°C xako OM ce oumcTHIA OJ PE3UAyATHUX MaTepHjajia KOju MOTY Jla KOHTAMHHHPA]y y30pak. Y
KOMOpH C€ Haja3e M POTalMOHHU JpXKad 3a CYNCTpaT, aHanu3aTopu Quiykca edy3noHux henuja u
CEH30pHU KOjU MPOBEpaBajy KOHIEHTpallKje TacoBa TOKOM IIpolieca enUTakcuje.

CCD xamepa

DOTOIYMUHECHEHTHI
eKpaH

BucokoHanoncku
CJICKTPOHCKH
[MTAIITOJb

!

Cauka 1.12. Hlemarcku npukaz RHEED onpewme 3a kapakrepusanujy: D mpencraBiba pactojame
u3Mmely Mecta Ha KOjeM eJeKTPOHCKU CHOII MaJia Ha Y30pak U (OTOIYMUHECHCHTHOT ekpaHa, | je
pactojame u3mely Tauaka (03HaueHHX KyTOM 00jOM) Ha €KpaHy Ha KOje Majajy 3pauu oA0ujeHH O]1
y30pKa, JIOK je 0 yIaJHHU Yrao CBETIOCTH Ha y30paK.

Edy3uone henmje ce Hamasze y ycloBHMa BHCOKOT BakyyMa. Y HBHUX ce yballyje U3BOPHHU
Martepujai Koju je o0nm4yHo y enemeHTapHOM 00muKky. Hajuenihe ce kopucre Hg, Te u CdTe (Hatch
u cap., 2006). BaxxHo je HamoMeHyTH Ja IOCTOje HU3paKe€He pas3iuKe y TEepMOJUHAMUYKUM
napameTpuMa npu Kojuma josasu o aucourjanuje Hg u Te uz HgTe. To je rimaBHM paszior 3amrto
ce kopucre noceOHe edy3rone henuje 3a oBe eneMenTe. Y cUCTeMy ce Hajas3e u JoJaTHe ey3noHe
henuje koje ce myHe eneMeHTHMa 3a N WK P Jonupame y3opka (Jung u cap., 2006; Tsen u cap.,
2008). Kontejuepu 3a cBe marepujaie, ocuMm Hg, cy Hanpaibenu on 6op-uutpua (BN), mok je
KoHTejHep 3a HY ox kBapia 300r cHIKEHOT KoeduirjeHTa nermbema Hg 3a 3unose. Takohe, camo
KOHTejHep 3a Hg mma moryhHoCT mymema y TOKy HapacTama. 1o je 300r Tora miTo je moTpeOHO
KOMIIEH30BaTH ryoutke HQ u3 komope, ¢ 003MpoM Ha HUCKY TeMIlepaTypy MclapaBamba KOjy OBaj
elleMeHT mocexayje. HQ ce omnaxe y TEUHOM CTamy y KOHTEJHEp, JIOK Cy OCTaIM MaTepHjaiu
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WHUIMJATHO Y uBpCcTOM cTamy. Tokom MBE mporieca, koHTejHEpH ce 3arpeBajy U Taja J0Jia3u J0
npolieca eparopaiuje (ucrnapaBama) H3BOPHUX MaTepujaia. MOJEKYJICKH CHOTIOBH H3Ja3e W3
edy3nonux henuja u ICMOHYjy C€ Ha CYIICTpaT. Y Cllydajy KaJa je H3BOP KEJHCHOT eJIeMEHTa HEKO
Jebehe, Tpe JETIOHOBAka CE BPILU AUCOIMjallija MOJIEKya Ha aToMe. TuMme ce cTBapajy yClIoBH
3a HyKJIealWjy aroMa Ha TMOBPIIMHH CYICTpaTa, KOjU C€ OHAA TIOCTENCHO KOHJICH3Y]Y VY
MoHOKpHcTanHy cTpykTypy (Hatch, 2010; Ledentsov, 1999). ®nykc chona u3 edy3uonux henuja ce
KOHTpoJIMIIe oMohy MEeXaHWMYKMX 3aTBapada 4ydje je BpeMe OJ3uBa BeoMma KpaTko. [Ipennsnom
KOHTpoJIoM (rykca ce Mory (GOpMHUpATH CIIOjEeBHTE CTPYKType Maje aeOJbHHE M JKeJbeHOT
XEMHJCKOT CacTaBa.

Jla Ou Hykjeanuja OPUCTUTIUX aroMa OWiia YCIENIHA, HEONMXOJHO je OJp)KaBaTH
YHU(POPMHY TemIepaTypy cyrncrpaTta. To ce mocTuxe noMohy rpejadya Koju ce Hajla3u y KOMOpPH 3a
HapacTame. Temmeparypa cyrncrpara ce KoHTpoiuiie nomohy ceHzopa m oomyno mznocu 180 °C
(Becker u cap., 2007). Cynctpar je cMelITeH Ha JApKad HalpaBJbeH O] MaTepujaia Koju Io0po
MIPOBOJIM TOIUIOTY, MCHOJ Kojer ce Hanasu rpejau (Hatch, 2010). Ha oBaj mauun ce 00e36ehyje
epuKacaH IpeHoC TOIUIOTe u3Mehy rpejaya u cymncrtpara. Marepujanu KOju ce 4ecTO KOpPHUCTE Kao
cyncrpar 3a Hapacrame ¢y CdyxZnixTe (Lansari u cap., 1989; Ortner u cap., 2001), CdTe (Chow u
Johnson, 1985) u GaAs (Kadykov u cap., 2018). ®u3uuku MpoIecH KOjU Ce JelIaBajy TOKOM
€MUTAaKCHJjaJTHOT pacTa 3aBHCE O] OpHjeHTaIrje cyrncrparta. [IokpeT/buBOCT aToMa Ha TOBPIIWHU
cymcTpaTta, KoepuiujeHTrn KOHJACH3aluje, Ta YaK U KPUCTAIHU Je(eKTH CHEPreTCKH MOTy OWTH
daBopusoBanu onpeheHom opujentanujom (Hatch, 2010). V nureparypu ce cpehy (001) u (112)
noBpirHCKe opujenTaruje 3a CdxZnixTe (Hatch u cap., 2006), (013) opujeHTarija 3a CyrncTpar o
GaAs (Kvon u cap., 2009) u (111) (Chow u Johnson, 1985) mmu (001) opujenraiuja (Oehling u
cap., 1996) 3a CdTe cymcrpare.

HuatensuteT (pOU3BOIBHE JeJHHHIIC)

Bpeme (y cekynjama)

Cauka 1.13. RHEED ocuunauuje 3a (001) opujentaumjy HgTe crnojeBa Hapacinux nomohy MBE
MeToja. VHTeH3UTeT ocuuialyja oOmaja ca IPOMEHOM TeMIlepaType CcylncTpara, oK Ha

temmeparypama usHan 177 °C ocuumnanuje BUIlE HUCY BUAJbHBE (aganTHpaHo U3 pedepeHie
Ochling u cap., 1996).

RHEED rtexnuka 3a kapakrepuszalnujy AOOMjEeHHUX y30paka KOPUCTH TajlaCHa CBOJCTBA
enektpoHa. lllema RHEED amaparype 3a ananu3y je npeactaBibena Ha ci. 1.12. Ca oBe ciuke ce
MOJKe€ BHJETH J1a cy ocHOBHe komnoHeHTe RHEED cucrema: 1) BUCOKOHANOHCKH ,,el€KTPOHCKU
ton“, 2) ¢oromymunecueHTHU ekpaH u 3) CCD kamepa. M3 eNeKTpOHCKOT TOIa H3J1a3d CHOII
€JIEKTPOHA KOjJU Maja MOJ{ PEeJIaTUBHO MAaJUM YIJIOM Y OJHOCY Ha TOBPLIMHY Y30pKa KOjU ce
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aHanu3upa. [IpucTurim enekTpoHu ce AupakTyjy ca MOBPIIMHE KPUCTaja M, 3a ojapeleHe yriose
mudpaknuje,  J0Jla3w 10  [0jaBe  [a0ioHa  KOHCTPYKTHBHE  HWHTEpQEpeHIHje  Ha
(doToyMUHECIEHTHOM eKpaHy Koja ce mpatu nomohy CCD kamepe. 300r mainor ymagHor yria,
nomohy RHEED rtexnuke moryhe je ucnuTHBaT caMo MOBPUIMHCKE ClI0jeBe y30pKa. MIHTEH3UTET
RHEED curnana mma ocumiaTopHu 00JHUK, TIIE jejaH IMepUo]T OCHMIANNja OJroBapa pacTy jeIHOT
MoHocioja. Ha ci. 1.13 je mpencraBiben npumep RHEED ocumnamnuja 3a HgTe y3opak koju je
opujentucan y (001) mpasiy. Ca oBe cimKe ce MOXe IPUMETUTH J1a TIEPUOJT OCLMIIAIN]A 3aBUCH O
temmneparype. [loehaBamem TemiiepaType CyncTpaTa MHTECH3MTET OCLMIIAIMjA Omaja, JOK ce Ha
temrieparypu on 178 °C one BuIle He MOTry JETEKTOBaTH. Tama 0Ja3W IO TpaH3UIMje OOIHMKa
Hapacramwa y Bujay 2/] octpsa y 13B. step-flow mexanuzam Hapactama (Ochling u cap., 1996).

1.2.2.2 Memanopeancka enumaxcuja u3 napue gaze

Meranoprancka enutakcuja u3 naphe (aze (MOCVD) je ciauuHa MPETXOIHO OIKMCAHO]
TEXHULIM enuTakcuje mojekynapHuMm cHornoMm (MBE). OBne ce HapacTame HE CHpOBOJIM IyTEM
¢dbusmuke aemnosuiyje, Beh Ha OCHOBY xeMujckux peakija y komopu (Hoke m Lemonias, 1986;
Cinader u cap., 1990; Bhat u cap., 1992). ®opmupame HJCdTe enurakcujaiHux ciaojeBa IMyTemM
MOCVD ce onsuja Ha Temneparypama u3mely 275 °C-400 °C u nputucruma ox 133,3-300 Pa 1o
133,3:760 Pa (Norton, 2002). Yuctoha nobujeHnx y3opaka je mpuOIMKHO mcTa kao W kox MBE
TEXHUKE, JIOK j€ KOHIIEHTpaIllja AuciioKamuja Beha y omHocy Ha MBE.

Wrjeknuja enemenra
1l rpyne

Wujekumja enemenTa
VT rpyne | | | I

3ona 3arpeBama Hg ['pejau cyncrpara

Ciamka 1.14. KoMroHeHTe peakIlMoHe KoMope Koja ce kopuctu y ckiaony MOCVD wmerona
(amantupano u3 pedepenre Capper u cap., 2017).

Ha cn. 1.14 je npuka3aHa peakiidoHa KOMOpa 3a CIpoBoleme MOoCTynka HapacTama HgTe-
CdxHgi1xTe ciojesa MOCVD meromoM. 3u0BU KOMope Tpeba 1a Oyay y MOryhHOCTH [1a TIoHECY
temneparype usHaa 200 °C u nma Oyny HampaB/beHH OJ HEPEaKTHBHOI MaTepujaia (4ecTto ce
KOPHUCTH KBapll). 3a pa3jiuKy o] peakinoHe KoMope 3a Hapactame |-V jenumema, koja ce xmanu
Ia OM ce cMamuiIa PEaKTUBHOCT HEHHUX 3MJ0Ba, OBJE Ce KOMOpa 3arpeBa Ha TeMmIepaTypy
cymncrpara Kako 6u ce cupeunia konaenzauuja Hg (Capper u cap., 2017). Y xomopu ce Hanasze u
noceOHM HMHJEKTOpU IPEKYpCOPCKUX TacoBa Koju cy u3Bopu enementa u3 Il u VI rpyne.
Meranoprancku mpekypcopcku rac 3a Cd je mumermnkammujym (DMCd), a 3a Te je
muuzonpornuntenypun (DIPTe). Konrejuep 3a Hg y enemenTapHoM 00JHMKY ce Takohe Hamasu y
KOMOpH U Tocenyje mocebaH rpejad. Y oBOM KOHTejHepYy HQ ce Hama3um y TedHOM cCTamy U
3arpeBameM Ipelia3u y TracoBUTO cTame. OBo je jenunu ciaydaj y oksupy MOCVD wmerona na ce
jenaH oJ MPeKypCOpCKUX TacoBa HajlasM y eneMeHTapHoM obiuky. DMCd ce y peakiiioHoj koMopu
uHjekTyje mocie Hg kako 6u ce m3berne HenmoxespbHe xeMujcke peakmuje (Capper u cap., 2017).
Haxkon y6anuBama MpeKypcopcKUX racoBa y KOMOpPY, OHM ce Kpehy Ka MOBPIIMHU CyNCTpaTa Koju
ce Hanma3u y koMopu. Kanma ce nally y okosmum cymcrparta, nonasu jgo nuposnuse. ITuponusza
IpeJCcTaB/ba IMPOLEC TepMallHE JEKOMIIO3MIMjE MPEKYpPCOPCKUX TracoBa Ha T3B. MPEKYpPCOPCKe

16



MOJIBpCTEe Koje ce anacopOyjy Ha cymcrpary. Temmeparypa Ha kojoj he ce onBujatu mpoiiec
NUPOJIM3E 3aBHCE OJI jauMHE XEMHJCKMX Be3a aroMa MeTalla ca YIJbeHHMKOBUM aroMuMma Yy
MeTajopranckuM npekypcopuma. IlITo je Be3a crmabuja Temmneparype moTpeOHe 3a OJIBHjae OBOT
nporieca cy Hmwke. OnTuManHa temreparypa 3a Hapactame HgTe-CdyHgixTe ciojesa je oko 250
°C (Capper u cap., 2017). Hakon mro cy oxaropapajyhe mpekypcopcke MOIBPCTE JCTIOHOBAHE Ha
MOBPILIMHY CYIICTpaTa, OHE CTYIAjy y XEMHJCKE peKaluje Koje JOBOJE JO pacTa CMUTAKCHJjaTHUX
cliojeBa.

1.2.2.3 Enumaxkcuja uz meune ¢asze

Enurakcujom u3 teune dase (LPE) ce Hapacrajy enuTakcujaiHu ciI0jeBU (Ha3HUM MPEIa3oM

W3 TEYHOT Yy YBpPCTO arperaTHo ctame (Bowers u cap., 1980; Johnston u cap., 1991; Suh u cap.,
1992). V mouetHoj ¢a3u ce Hajupe dopmupa 3acuhienu pactsop. OH Mopa3yMeBa Jia je pacTBOpaK
y PaBHOTEXH ca pacTBapadeM. PaBHOTeka mojpasymeBa Ja cy Op3uHa cosiBaraiyje (OKpyKHBamba
YecTHI[a pacTBOpPKAa MOJIEKYJIIMMa pacTBapadya) W Npelunurandje (TaJoXeme pacTBOPEHE
CyIlcTaHie) jeaHake. IIpomMeHOM TemIiepaType W/WIM TPUTHCKA PACTBOP CE MOXKE JOBECTH Y
npe3acuheno (,,cynep3acuheno) crame. OOGMYHO c€ y TEXHOJIOIIKOM MPOIIECY Memba TeMIleparypa.
KonTponucanu moBpaTak pacTBOpa y paBHOTEKHO CTaH€ MOYKE CE OCTBAPUTH J0JaBAKEM ,,KITHIIC
(y oBOM ciy4ajy je TO CyINCTpaT) Ha 4Mjoj MOBPILIMHHU C€ MHUIIMpA MpelUnuTanyja Koja je npahena
MPOIIeCOM KpHCTaM3allije Ha MOBPIIMHK. [locToje Tpu pa3nu4nMTe TEXHHWKE KAaKO Ce pacTBOp U
CYIICTpaT MOTY JIOBECTH Y KOHTAKT U To ¢y (Bowers u cap., 1980; Capper u cap., 2017):

e TCXHHMKA HarWmama (eHri. Tipping),

e TCXHHKaA ypamarka (eHri. Dipping),

e TEXHHKA KJIM3HOT Hocaya-Opoaa (euri. Sliding boat).

() Dipping

Cynctpar

H3pop+ G
PacrtBapau

<1
et
.....
......
.....

Tipping

TepmoenemeHnTn

[Mocyna

Byuna nanuua

(8)

Er\ :
™)

iy R
NN \\\\\\ \ N
\

Sliding boat

PacTtBop 3a HapacTame (,\ ncTpar HgTe

Cauka 1.15. OcHOBHEe TEeXHHMKE HapacTama CIO0jeBUTHX CTpykTypa momohy LPE wmerona: (a)
Harumamwe (amantupano u3 pedepenne Pohl, 2013), (6) ypawame (amantupano u3 pedepenue Rao
u cap., 2018) u (B) TexHHKa KIM3HOT HOcaya (amantupano u3 pedepenue Suh u cap., 1992).
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Ha cn. 1.15 cy mpencraBibeHe MPHUHIMIICKE IIEME HaBEACHUX TexHWKA. Hapacrtame ce 0OMYHO
onsuja Ha cyrcrpaty on CdTe, Si, capupa wiu CdZnTe (Bowers u cap., 1980; Johnston u cap.,
1991; Adamiec u cap., 2000). Y okBHpY T€XHUKE HAIHIbakha, CYIICTPAT U PACTBOP Cy CMEIITEHU Ha
CYIPOTHHM KpajeBHMa CHJIMIIUjYMCKOT WM TpadutHOr Hocada (,,0poma™). Hocau je mocraBibeH
n3Mely rpejaua Koju 3arpeBajy pactBop. Kama ce mocTurhe skejbeHa TeMmmepaTypa, HOcad ce
HarWmbe TaKo Ja C€ PacTBOP, KOJjU je Yy TEUHOM CTamy YCIIE 3arpeBama, JOBEIE Yy KOHTAKT ca
cyncrparoMm. ,,CymnepxiahemeM™ moma3u 0 I0jaBe KpPUCTAIU3aIMje pacTBOpa Ha MOBPIIMHU
cymcrpara.

Texnuka ypamama ce OJIBUja y BEpTUKATHOM Moay. CyIncTpaT je CMEUmITeH Ha MOKPETHH
IprKad off CHIHMIMjymMa win rpadura. PacTBop je oOmuHO y mocynu oja Hephajyher yennka koja je
00J10k€eHa KBapLOM. Y CUCTEMY c€ Haja3e I'pejayu KOoju 3arpeBajy pacTBOp A0 TeMIlepaType U3Haj
TayKe TOIUbEHA. 3aTUM C€ BPIUIM NOMEpame Jpkada momohy onpeleHOr mMexaHW3Ma Tako 1a ce
CYICTpaT JOBOJM y KOHTAKT ca pacTBOpoM. CIMYHO Ka0 M KOJ TPETXOJIHE TEXHUKE, HarjuM
xnahemeM pacTBopa JA01a3u J0 HapacTamka HOBOT MOHOKPUCTAIHOT CJI0ja.

TexHuka KJIM3HOT HOcCaya je Hajuenrhe xkopuirheHa TEXHMKA KOJOM C€ PacTBOP U CYINCTpaT
JIOBOJIE Y HETOCPEAHN KOHTAKT. 32 HEHO M3BONEHE KOPUCTU CE€ CHCTEM KOjH j€ TMOJEe/heH Ha JiBa
nena koja ce Hajuenthe u3palyyjy on rpadura. OCHOBHH JI€0 j€ HOCA4 KOJHU j€ HETIOKPETAH U Yy lheMy
j€ HampaBJbEH MPOCTOP 3a cyncTpar. M3Haa OCHOBHOT Jiefia je TIOKPETHH JIe0 y KOjeM jé CMEIITEH
KOHTEJHEp 3a oJylarame pactBopa. lloMepameM TOKpPETHOT Jiella KOHTEJHEp ca pPacTBOPOM cCe
JOBOJIM y KOHTAKT ca cyrctpatoMm. Hapactame ce Moke crmpoBecTH W3 pactBopa HQ wmmm u3
pactBopa Te (Norton, 2002). TToctymak Hapactama u3 pactBopa Hg ce oaBuja Ha TemmepaTypama
o1 350 °C u 550 °C, 10k je mocTyIak HapacTama U3 pacTtBopa Te Ha HemrTo BehuM TemrmepaTypama
usmelyy 400 °C u 550 °C (Norton, 2002).

1.2.3 CunTte3a HgTe HaHoTauaka y KOJOWIHUM PacCTBOpHMa
KBanTHe Tauke Koje Cy peaju30BaHE Y PacTBOPY MyTeM XEMHU]CKHX peakilfja ce Ha3HBajy

kosiouane kBanTHe Tauke (CQD). OHe HacTajy y KOJOMIHHM pacTBopuMa (kosouauma). lllemarcku
MPHKa3 araparype 3a KOJOUIHY CHUHTE3Y je MpeICTaB/beH Ha cil. 1.16.

(a) in (0) Jlurann
OmoTray

- Jesrpo

=

. PactBop

CuHTEe3a KBAaHTHE TauKe Konougna kBaHTHa Tauka

Cauka 1.16. (a) Amapatypa 3a konouaHy cuHTe3y HQTe kBaHTHUX Taudaka (amanTHpaHO U3
pedepenue Zhao u Rosei, 2017), (6) YoOuuajeHa cTpykTypa KOJOUIHUX KBAHTHUX TadaKa.
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Y KoMOpH ce Haja3Hu peakIMOHa CMeIla Y KOjy Ce yHOCE NMPEKypCOpPH HEOIXOJHH 3a OJBHjAhe
xeMHujcke peaknuje. OOMYHO Ce METATOPraHCKU MPEKYPCOPH MHJEKTY]y Y OPraHCKU pacTBapad Ha
temneparypama ox 120 mo 360 °C (Shirasaki u cap., 2013). 3arpeBameM peakiMOHE CMEIe
MIPEKypPCOpPH C€ pasiaky Ha Mame jeNWHUIE KOje CTyMNajy y Mmpolec Hykieanuje u GopMupajy
HaHOKpucTaie. CHHTE30M y KOJOWJHUM PacTBOpuMa ce u3pal)yjy KBaHTHE TayKe ca M3PaKCHOM
ocobunom dotonymuneciennuje (Abdelazim u cap., 2017). KosounaHe KBaHTHE Tauke CE cacToje
o] je3rpa, omoTtaua u juranaa (cir. 1.16). Jesrpo je HeopraHcKd MOYNPOBOIHHK AMMEH3Hja 10 10
nm. OmoTay je Takohe HeOpPraHCKH MOIYIIPOBOJHUK Ca IIMPUM SHEPTreTCKUM mpouenom. Jlurann je
JOH WM MOJEKYyl KOju c€ Be3yje 3a IEeHTpaJHH artoM (y OBOM CIly4ajy KBaHTHY TauKy)
dbopmupajyhu  KOMIUIEKCHO jeaumsere. Jluranmm cy oOpraicke mpupojae M JIOIPUHOCE
pPacTBOPJPMBOCTH HAHOKPUCTAJA y PA3IMYMTUM HEMOJIAPHUM pacTBapadnMa W oHeMoryhaBajy
Crajambe KBAaHTHUX Tadaka y pacTBopy. Kao nuranam koju e(ukacHO BpIIE MacHUBH3AIM]Y
MOBpIIIMHE Be3uBameM 3a HQ atome ce yecto xopucte Tronu (Shen u cap., 2017). Bese usmely
JIMTaHa U KOJIOMTHE KBAHTHE TauyKe Ce MOTY PACKUHYTH YMMeE ce I00H]jajy CTPYKType THIIA je32po-
omomau.

Cimka 1.17. (a) TEM caumak HgTe HaHouecTHIIa ca CPEAHOM AY)KHHOM cTpanuie on 14,5 nm,
(6) HRTEM cuumak jeane HgTe nanouectuile y oOnuKy Tpoyria (agantupaHo u3 pedepeHiie
Keuleyan u cap., 2011A).

HgTe kBanTHe Tauke ce cuHTeTuily u3 opranckor (Keuleyan u cap., 2011A) unu BogeHor
pactBopa (Kovalenko u cap., 2006). KonouaHe KBaHTHE Tauyke HUMajy HEKOJUKO MPEIHOCTH Y
OJIHOCY Ha KBAaHTHE Tauke KOje Cy NpOM3BE/AEHE Ha y30pKy Miu y maTpuuu. [IpBa mpeaHoct je y
TOME IITO je Moryhe Mpou3BEeCTH KOJIOMIHE KBAHTHE TAauKe O] pa3IMUUTHX MaTepHjajia ca yHarpe.
neduHucaHUM cBojcTBHUMA. J[pyro, KOJIOUTHU CUCTEMH IPYKajy MOI'YhHOCT IMpOMEHe pacTBapaya y
KOjUMa ce Haja3e HaHokpucTainu. Ha npumep, moryhe je npousBect HQTe HaHOTauKy y BOJAEHOM
pacTBopy, a OHJIa je mpebdauuTu y opraicku pactsop. Ha kpajy, Mmoryhe je u nenoHoBame KBaHTHE
TayKe TaJoKEHmeM (MPELUNUTAIIjOM) WK TU(dYy3HjoM Ha CYNCTpaT IWTO Hpyxka (GaekcuOMmIHOCT y
MOCTYNKY Hpou3Boame. Kapakrepuszauuja noOujeHuX y3opaka ce Hajuemhe BpmM nomohy
TPAaHCMHCHOHE EIICKTPOHCKE MHUKpockomuje (eHri. 7ransmission Electron Microscopy-TEM) u
TPAaHCMHCHOHE €JIeKTPOHCKE MHKPOCKOMHje BHCOke pesonyiuje (enrn. High Resolution
Transmission Electron Microscopy-HRTEM). Ha cn. 1.17 (a) je npukazan TEM cuumak Beher
Opoja HgTe HaHouecTHIa Cpeqhe BPEIHOCTH AykuHe uBHie oA 14,5 nm, mox je Ha cia. 1.17 ()
npukazan HRTEM cHumak jeqHe HaHOuecTHIle Ydju OOJNMK U TUMEH3UjE MOTY Ja Bapupajy y
3aBUCHOCTH O] IIprMerbeHoT Metoa u3pajae (Keuleyan u cap., 2011A).

19



1.3 Ocobune HgTe, CdTe u CdxHg1xTe nerype

HgTe u CdTe cy Ounapna xemujcka jequmema koja npunanajy |1-VI rpynu terpaenapcku
opujeHTUCaHuX mosrynpoBoanuka. Ceaku arom u3 Il rpyme (Hg wiu Cd) je moBesan ca uetupu
aroma u3 VI (Te) rpyme mojapHuM KOBaJCHTHHM Be3ama Koje melycoOHO 3akiamajy yrao of
109,5°. KoBanentHe Beze y HgTe cy dpopmupane uzmel)y 6s enekrpona Hg aroma u Sp enexrpoHa
Te aroma, mok ce y CdTe koBaneHTHe Be3e crTBapajy u3mel)y S5s enektpona Cd atoma u 5Sp
enexkrpona Te atoma. O0a jenumema nMajy chalepuTHy KpUCTAIHY CTPYKTYpY (eHrit. Zinc-blende)
KOja je mpejcTaB/beHa KOMOMHAIIUJOM JIBE MOBPIIUHCKU LIECHTPHPAHE KyOMYHE KPUCTAIHE PEIICTKE
[IOMEpPEHE 3a YETBPTHHY IJIaBHE JUjaroHase ca F43m mpoCTOPHOM IPYIIOM CHMETPH]E.

Cauka 1.18. Jequnnuna henuja kpuctana HgTe ca chaneputHOM pemeTKoM.

Ha cn. 1.18 je mpukazana jeounuuna henuja cdamepuTHOr KpHCTalla KOja Caap)KH OocaM aroma.
Atomu cy cmernrenu Ha crieaehum nosummjama: (0, 0, 0), (ay/2, ag/2, 0), (0, ay/2, ayl2), (ay/2,
0, ay/2), (apld, ayld, ayld), (3ayld, 3ayld, ayld), (ayld, 3ayld, 3ayld), (3ay/4, ayld, 3ayl4), rae je
a, TmapameTap KpucTajgHe pemeTke. Atomcku map (numep) Ha mnosunujama (0, 0, 0) u
(apld, apld, ay/4) y jenunununoj henuju nedunuine npumumusny heaujy 4ujoM ce TPAHCITAIHjOM
MoOXe penpoaykoBaTu kpuctan (Zheng u cap., 2015). C 063upoM fa chagepuTHH KPUCTATH CaIpKe
aToMe JIB€ BpPCTE, Y HUMa HE IOCTOjU IICHTap MHBEp3UOHE cuMeTpuje. [lapamerap KpucraiHe
pewerke Ha Temmepatypu on 300 K 3a HgTe wusHocu agpgre = 6,4615 A, 1ok je 3a CdTe

Ao cate = 6,4823 A (Krishtopenko u cap., 2016A). Pasiuke y BpeIHOCTHMA Napamerapa
kpucrande pemerke 3a HgTe u CdTe cy Beoma maie. 360r Tora Cy OBH MaTepujajiy MOTOTHH 3a
peanu3aiujy XeTepocTpykTypa y KojuMa HHje M3paXXeH yTUIaj Halpe3ama KOoje Ce jaBjba yciel
HeycarjameHOCTH MapaMeTapa KpUCTalHe perieTKe.

Ha cn. 1.19 je mpmkazaHa 30HCKa CTpykTypa MacuBHHUX (OankoBckux) HgTe u CdTe
noJynpoBoaHuka y bpunyeHoBoj 3ouu (dppanu. Brillouin). CdTe mocenyje HopmanaH 30HCKH
pacriopen. Hajumka mpoBojHa 30Ha ca I'e cumerpujom (j=1/2) je eHepreTcku H3HAJ HajBUIIIE
BaJIeHTHE 30HE ca ['g cumerpujom (j=3/2) koja je nereHepucana y I' tauku (Sengupta u cap., 2013).
CdTe uma mupekran eneprercku mporuen Eg(I')=1,606 eV, nok je 30Ha OTIENJbCHA YCIEA CITHH-
opOutHe uHTepakmuje ca ['7 cumerpujom nosunuonupana A=0,91 eV ucnon BanentHe 30ue (Novik
u cap., 2005). Hg u Te cy Temku eleMeHTH y KOjuMa Cy H3PaXXKEHH PENaTUBUCTHUYKU E(PEKTH.
VYcnen jake ciuH-opOUTHE MHTEpakuuje, y macuBHoM HgTe nonasu 10 nojaBe MHBEp3Hje MOJI30HA
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300T Yera ce OBO jeAMIbCH¢ MOHama kao nojymeran (Bernevig u cap., 2006). CiudHo Kao KO
CdTe, crame ca I's cumerpujom je aercHepucano y I’ Tauyku M cacToOju ce€ OJ 30HE TCIIKHUX
mrymsbrHa (enria. Heavy Hole-HH) u 3one nakux mymbuna (enrn. Light Hole-LH). Hlymbuncka
CTama Cy EHEPreTCKU U3HAJ cTama ca ['e cumerpujom. 360r Tora HgTe nma HeraTuBaH eHEpreTCKu
nporen Ey(I")=-0,303 eV. 30Ha oTIembeHa yciie CIIMH-OpOUTHE MHTepakiuje ca ['7 cumeTpujom
ce Hanasu A=1,08 eV ucnon BaseHTHE 30HE. Y HQTE HOCHOIM HaeleKTpHcama MONyHhaBajy 30HY
ca ['e cumeTpujoM 3a pas3iiuKy OJf Marepujaja ca ,,HOPMATHUM 30HCKHM pacriopeaoM y Kojuma
SJICKTPOHM TOTYHaBajy jeJHy 0] 30Ha ca ['s cumeTpujoMm.

. CdTe
W L r XW L r X

Cauka 1.19. 3onucka cTpykrypa MacuBHEX (a) HgTe u (6) CdTe monynpoBoaHuka (aganTupaHo u3
pedepenie Yan u De Visser, 2014).

Hpyrum peunma, HaenekTpucama y HgTe cy mpepacnonmesbena tako ga HH 3ona mpencraBiba
MOTIYJIMCaHy BAJICHTHY 30HY, J0K je LH 30Ha Behum nemom mpasHa W uMa yIiory MpOBOJHE 30HE
(Yan u Zhang, 2012). 360r orpaHHYeHOr KpeTama eJIeKTPOHA y HAHOCTPYKTYpaMa Koje ce 6a3upajy
Ha HQTe gnonmasm 10 mpoMeHe BPEIHOCTH EHEpruja CTama y OKOJMHH [ Tadke. YKOJIMKO je
KOH(UHHpaAmhE KpeTama JOBOJHHO U3paKeHO, Moryhe je oTBapame eHepreTCcKor mporiena uiMehy
HH u LH 30nHe mTo Moxe OuTu ucrnpaheHO TOIMOJOTHJOM YCIOBJbEHE NMPOMEHE KBaHTHE (ase.
Bpennoctu mapamerapa 3oHcke cTpykrype 3a HgTe u CdTe xopumheHe y HyMepHYKAM
cuMyIanyjama cy npukasane y [Tpumory 1.
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0.001

-0.051 x=0.12
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Cauka 1.20. 3aBucHoct BenuunHe eHepretrckor npoiena CdxHgixTe jerype oa monapHor yaena
(x) u remneparype (T).
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On Hg, Cd u Te enemenara je moryhe ¢opmuparu u tepuaphy Jjerypy CdxHgixTe. Tepuapua
Jerypa ce Takohe Kapakrepuiie C(paJepUTHOM KPUCTAITHOM PEHICTKOM Ca HEIITO CJI0XKEHHjOM
KOMIIO3MIIMJOM AaTOMCKHX BpcTa. Y jeIHO] MOBPIIMHCKH IIEHTPUPAHO] KyOMYHO] KPHCTAIIHO]
peuieTku ce Hanmaze camo atomu Te, Aok cy y apyroj cmemtenn aromu Hg u Cd y oapehenom
KOJIMYMHCKOM ojHocy. Yaeo atoma Cd y CdxHQixTe nerypu ce kBaHTH(HKYjE MOJIAPHUM YEJIOM
(x). Hopen temnepatype (7), eneprercku mporen CdxHgi«Te 3aBucu 1 01 MOJapHOT yjea npemMa
cienehem uspasy (Krishnamurthy u cap., 1995):

0,63T?2
E;(x,T) = =304 +

m(l - ZX) + 1858x + 54X2, (131)

IJIe je BPEIHOCT EHePreTCKOr Mpolena u3paxeHa y Muiuenektporsontuma (meV). Ha ci. 1.20 je
npejcTaB/beHa BapHjanuja BeauunHe eHeprerckor mnporena CdxHgixTe nerype ca mpomenom
temnepatype (7) 3a HEKOJIHMKO JUCKPETHHX BpPEIHOCTH MoJapHor yaena (x). Ilapamerap
3aKkpuBJbeba (eHrJI. bowing parameter) msnocu C=54 meV u ommcyje ojcTyname O JHHEapHE
3aBucHOocTH. OBa BpemHOCT je Manma, Tako jga ce jeaHaumHa (1.3.1) Moxe ampoKCUMHpaTH
KopHIhemeM caMo JJMHEApHUX WIAHOBA TI0 X.

1.4 CtpykTypa TOKTOpPCKE qUcCepTalnje

VY 0BOj TOKTOPCKO] AMCEPTALU]U CY UCTPAKEHE clefiehe HAHOCTPYKTYype:

e HgTe/CdxHgi-xTe aBocTpyke KBaHTHE jame,

e HgTe kBaHTHE Tauke U

e HgTe kBaHTHH NMPCTEHOBH.
3a MOJIelTOBamke EICKTPOHCKUX 0COOMHA JBOCTPYKHUX KBAaHTHHUX jama kopwuinheH je K - p Mmozen, 10k
j€ pauyH eJNeKTpOHCKe cTpykType HgTe kBaHTHMX Tadaka W MPCTEHOBA CIPOBECH momMohy MeToaa
jake Be3e.

VY 1pBOj TJIaBU JOKTOPCKE IMCEpTaIMje MPEACTaBIbEHE CYy HAHOCTPYKTYpE Koje ce Oazmupajy
Ha HQTe. Onucanu Cy TEXHOJIOUIKH MOCTYIIN KOjU CE€ KOPHCTE 3a HUXOBY IPOU3BOBY U JaT je
mperiies] OCHOBHUX ocobuHa 3a cieache marepujane: 1) HgTe, 2) CdTe u 3) CdxHgixTe.

Y napyroj rimaBu Cy HpeACTaB/bEHHM METOAM KOpHUIINeHH 3a MOJENIOBame EIEKTPOHCKE
ctpykrype. [IpBo je ananmu3upana Bumie3oHcka K - p Teopuja koja maje 3agoBoJsbaBajyhe pesynrare
camo y okoiuHu Tauke K = 0. Pa3Bujen je K- p Mozen 3a ciydaj MacHBHOT IMOJIYIPOBOJAHHUKA Y
KOjeM je Hemo3HaTa TajacHa (YHKIMja MpeacTaB/beHa MoMohy koHadHor Opoja BimoxoBux (Hem.
Bloch) dyukimja. [Tpuinrkom pa3Boja Mojiena, ONMKMCaH je TMOCTYNAaK 38 YK/bYIHBAHE YTHIIAja CITHH-
opbuTHe MHTepakuuje. 3aTUM je nmomohy Teopuje neprypbauuja y NpUuCycTBY KBa3HJereHepaluje
(dopMHpaH MOJEN KOjH EKCIUIMIUTHO OIHCYje CaMO INPOBOJHY 30HY. YTHIA] OCTAIMX 30HA j&
ypauyHaT kopuinhemem JleBauHoBe Teopuje neptypbaunuja. IIpeacraBmen je ocmo3oHcku K- p
MoOJIeN ¥ 00jallkbeH je MOCTYIaK MO/ICIOBaha Halpe3amba, CII0JbALIET SIEKTPUYHOT H CIOJbAlIhEr
MarHerckor noJsba. Hampesame je monenoBano kopuuthemeMm bup-IIukycoBor dopmanusma (pyc.
Bup, pyc. [Tukyc). YTHUIa] eIeKTPUYHOT [0Jba je ypauyyHaT MOIU(UKAIIN]OM JUjarOHATHUX YIAHOBA
K- p xamuntoHujaHa, JOK je MarHeTcko mojke MonenoBaHo mnomohy IlajepicoBe 3ameHe u
XaMWITOHMjaHa KOjU oOIucyje 3eMaHOB edekar. 3aTUM je ONHUCAaH METOJ jake Be3e KOju
BEPOJIOCTOJHO OMUCYje eNEeKTPOHCKY CTPYKTYpY Y uuTaBoj bpmiryenoBoj 30uu. 3a pa3znuky ox K- p
MojIeNa, Y OKBUPY KOjer je TajacHa (pyHKIMja MpHKa3aHa Kao JIMHeapHa KOMOMHaIMja paBaHCKUX
Tajlaca, TajJlacHa (PyHKIMja Y OKBHPY (hopMaliu3Ma METOJIa jake Be3e je Mpe/cTaB/beHa JTMHEAPHOM
KOMOMHAIMjOM aTOMCKHX opbOutana. OmnucaHa je ABOLEHTapcKa ampokcuMmanuja u Gopmupan je
MO/JIeIN jake Be3e 3a KpucTaie ca c(haJlepuTHOM KPUCTAITHOM CTPYKTYPOM Y KOjH je YKJby4eH edekar
CIUH-OPOUTHE MHTEPaKIIU]E.
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Y 1pehoj rnmaBu cy mnpeacraBibeHu pesyinratd 3a HgTe/CdxHgixTe cumerpuune u
acuMeTpuyHe JBocTpyke kBaHTHe jame ca [001] mpaBumem Hapacrama. OmucaHo je Kako ce
CJIEKTPOHCKA CTama OBUX HAHOCTPYKTypa MEmajy y MPHUCYCTBY HaNpe3ama M CHOJHALIET
EJIEKTPUYHOT M MarHeTcKor mnoJsba. Pesynratu cy mobujern nmomohy ocmosonckor Kejnosor K- p
mozena. [IpobiiemMn Ha rpaHuIiaMa XeTepocrojeBa Cy pelieHd npuMeHoM baproBux (enri. Burt)
CUMETPHU3AIMOHUX TpaBuia. JIeMOHCTpUpPaAHO je ma ce mpena3 M3 MOJYMETATHOT y HEeTPUBHJATHO
M30JIATOPCKO CTamb€ KOJ BHIIECTPYKHX AaCUMETPHYHUX KBAHTHUX jamMa MOXe e(uKacHo
KOHTPOJIMCATH TMOJCIIaBalkbeM OJHOca JcOJbMHa jaMcKor Martepujaia. llokasaHo je nma 'y
JBOCTPYKHM jamMama IOCTOjU MPOCTOPHA Pa3fABOjeHOCT m3Mel)y crama ca JHa MPOBOJTHE M BpXa
BaJICHTHE 30HE W J]a IPOMEHA MOJIAPHOT yzena y OapujepaMa, Koja yTUde Ha CIpe3ame jaMma, MOXKe
MMAaTH 3Ha4ajaH yTHIIA] Ha 30HCKY CTPYKTYPY U YCJIOBE 32 TOTIOJIOMIKY TPAH3HUIIH]Y .

VY 4eTBpTOj TJIaBU Cy MPEICTaBJbEHE €NEeKTPOHCKE U onTHuke ocoouHe 2/ HgTe kBaHTHUX
Tayaka M TPCTEHOBA. 3a MOJECIIOBAKE EIIEKTPOHCKE CTPYKTYpe je KopuimheH MeToj jake Be3e y
spd®s” GasucHOM ckymy. BpemHocTH MaTpUYHHX eneMaHaTa cy oapeljeHe TapaMeTpH3alujoM 3a
cinydyaj macuBHor HgTe marepujana. Ilpwimnkom pas3Boja mojena kopuirheHa je JBOIEHTapCKa
ampoKcuMallja y K0joj ce 3aHeMapyje BeJIMKU Opoj MaTpUUHUX eJeMeHaTa KOjU Cy MPEACTaBbEHU
TPOIIEHTAPCKUM HMHTETpaiuMa. Y OKBUPY MOJIEJIa jaKe Be3€ je YBeJIeHa CIIMH-OpOUTHA HHTEPAKITH]a.
VYTuiaj MarHeTckor mojba je ypauyHaT mpeko [lajepicoBe 3ameHe, JOK je ONTHYKA ariCoOpPIIIHja
n3padyHata KopuiihemeM yoOudajeHe HWHTpaopOWTaiHe anpokcumarwje. [lokasano je ma y
HAaHOTAYKaMa ¥ HAHONPCTEHOBMMA TIOCTOJU BEIMKM YTHIA] WBUYHHX CTamba Ha OINTHUKY
aTncopIIM]y y TepaxepiHoj o0iacT, Koja ce Moke (UHO MOJCIIaBaTH MPUMEHOM MarHeTCKOT
noJea. [Iponahene cy naTeH3uBHE AXapoHOB-boMOBe ocnmiianmje crama y TPOBOIHO] U BaJICHTHO]
30HH KOJI HAHOTIPCTEHOBA. Y CTAHOBJHEHO J€ JIa TIOCTOje crenuduuHa UBUYHA CTamba JIOKaIU30BaHA
Iy’ YATAaBUX MBUIIA CTPYKTYpE Koja J0Boje M0 MaHU(pecTannje AxapoHoB-boMoBHX ociuiamuja
YaK U y JeIHOCTPYKO IMOBE3aHO0] CTPYKTYPH MOITYT KBaHTHE TayKe.

VY meroj mmaBu je gaT CyMapHU TpHKa3 JIOOMjeHHX pe3yiaTaTta ¥ TPOJUCKYTOBAaHU CYy
HajBOXHH]U HAYYHU JOTPUHOCH OBE JTIOKTOPCKE TUCEPTAIIH]E.

VY Ilpunory 1 u 2 cy mpeacraBibeHu 30HCKH mapamerpu 3a HQTe u CdTe wu mapamerpu
Merona jake Bese mo Crejrep-KoctepoBoj Hortanuju, pemom. Y Ilpunory 3 je gar cmucak
JIBOLIEHTAPCKUX MHTerpana usmel)y pasmuuutux opbutama us Sp3d®S” GasucHOr CKyma Koju cy
HaIKCaHU TPEKO IMPEKIUOHUX KocuHyca. Y Ilpmiory 4 je u3Bemena brnoxoBa Teopema kao
oJIa3Ha OCHOBA MPWJIMKOM pa3Boja OMIIO KOT' 30HCKOT MoJjielia 3a noiynpoBoaHuke. Y [Tpuiory 5.
Cy TpEICTaB/beHE OCHOBE TEOPHjE AHBEJIONMHUX (YHKIMja 3a aHAIM3y EJICKTPOHCHX OCOOMHA
XETEPOCTPYKTYpa CMameHe AuMeH3noHamHoct. Y Tlpuno3uma 6 u 7 je mato netajbHO M3Boheme
Teopuje nepTypOairja HE3aBUCHUX OJ] BpeMeHa W JleBauHOBe mepTypOalnoHe Teopuje Koje ce
KOPHCTE MPHIMKOM pa3Boja Bule30HCKUX K - p monena. V Ilpunory 8 cy npezacraBibeHu chepHu
XapMOHMUIIN KOjU ce KOpUCTe Kao O6a3ucHe GpyHKIMje Y MoJeny jake Bese. Ha kpajy, y [Ipunory 9 je
OIHCaH MPOTOTUIICKH MOJICI jaKe Be3e 3a ABOATOMCKH MOJICKYIL.

23



2. Metonu u3padyHaBama €JIEKTPOHCKUX ocoonHa HYTe HaHocTpyKTypa

VY oBoj rinaBu he 6uTH MpencTaBIbEHU METOAM KOJU CY KOPUIITNEHU 3a MOJIEIIOBAHE 30HCKE
crpykrype HgTe nanoctpykrypa. [IpBo he 6utu ananusupana Bumie3oncka K - p reopuja koja ce ca
3a70BoJbaBajyhioM TauHomihy MoOXe NPUMEHHUTH Yy CIIy4ajy CHUMETPUYHUX U aACHUMETPHYHHX
nBoctpykux HgTe/CdxHQgixTe kBanTHHX jama. 3atum he OMTH ONHMCaH EMIHMPHJCKU METO]| jaKe
Bese (enru. Tight Binding) momohy kojer cy mMojenoBaHa eJIeKTPOHCKA M ONTHYKA CBOJCTBA KBa3H-
HYJITOJIMMEH3UOHUX CTPYKTYpa THIIA KBAHTHE TauKe M KBAHTHOT MPCTEHA.

2.1k p Teopuja

[Tpunukom onpehuBama eIEKTPOHCKUX OCOOMHA CIIOJEBUTUX HAHOCTPYKTypa Hajuemihe ce
KOpHUCTH anpokcumayuja anserontwum gynxyujama (Rossi, 2011) momohy koje je moryhe omnucaTu
€JIEKTPOHCKA W HIYTJBMHCKA cTama (BuaeTH [Ipuior 5) gak U y MpUCYCTBY CIOJhAIIBLUX 1T0Jba WIN
Hanpe3amwa (Winkler, 2003). HajjenHocTaBHMjM MPHUCTYN Y OKBUPY alpoOKCUMAIUje aHBEJIOMHHM
byukirjama je 1006po mo3Hata meopuja epexmuenux maca (Wannier, 1937; Slater, 1949; Morrow,
1987; Winkler, 2003). ¥V okBupy OBe TeOpHje ce MmocMaTpa KpPETame jeJHOT €JIEKTPOHA 0K Ce
HBErOBE WHTEPAKIHjEe Ca JPYTUM EJIEeKTPOHWMA, Kao M YTUIA] TEePHOJUYHOT KPHCTATHOT
MOTEHIM]jala, OMKCYJy moMohy TeH3opa epekTuBHE mMace, m*. EleKTpoH uMa TajacHy MpUpPOIy U
IEroBa €HEepruja y OKOJIMHU EeKCTpeMyMa (BpXa WJIM JIHA) 30HE CE€ MOXe OApeAuTu cienchom
jennaunnom (Slater, 1949; Bir u Pikus, 1974):

Wk, WK R

E(K) =E
() C+2mx 2my,  2m,

, (2.1.1)

rae je E, enepruja uBuile mocMmaTtpane 30He, i penykoBana IlmankoBa (Hem. Planck) xoncranTa, a
My, My, U M, KOMIIOHEHTE TeH30pa edexruHe Mace. U3 jenrnaunne (2.1.1) ce Moxe 3aK/byanTH 1a
ce y TeopHju eQeKTMBHHX Maca IOCMaTpa caMoO jeJHa 30Ha ca MapabOIMYHOM 3aBHCHOUIhY y
peuunpounom mpocropy (Winkler, 2003). EdexruBaa Maca Moke OMTH IMO3UTHBHA WJIM HEraTHBHA.
VKONMKO je eeKTMBHA Maca €JEKTPOHA HEraTHBHA, TaJa CIIOJballlba MOoJba Ha EJIEKTPOH ACTYjy
Kao /a je OH TO3UTHBHO HaeleKTpucaH. 300T Tora ce y OKBHpPY OBE TEOpHje YBOJAM U IOjaM
MMO3UTHBHO HAeJIEKTPHCAaHE KBAa3WYECTHIIE Koja ce HasuBa wynsuna (Luttinger u Kohn, 1955).

Teopuja edekTMBHMX Maca ce MOXKE KOPUCTUTH camMo Yy CiIydajy Marepujajga ca
JEIHOCTaBHOM 30HCKOM CTpykTypoM. OBa Teopuja ce He Moke mpumeHUTH Ha HgTe koju nma
casepuTHy KpPUCTAIHY PEUIETKY y KOjOj HE MOCTOju 1eHTap nHBep3none cumerpuje (Man u Pan,
1991). YV oBOM OHMHApHOM jeUICHY MOCTOJU M3PAXKEHO CHpe3ame M3Mel)y HajBuIlle BaICHTHE W
HajHIKE MPOBOJHE 30HE KOje y3pOoKyje HemapaboauuHocT mpoBoaHe 3oHe (Novik u cap., 2005).
HgTe nocenyje nHBepTOBaHY 30HCKY CTPYKTYpY (Sengupta u cap., 2013), a mogaTHe KOMIUTHKAIIH]E
MPUIIMKOM MOJIeNIOBama Cy NMpoy3poKoBaHe nocrojameM AereHepauuje HH u LH 3ona y I' Taukn
(Winkler, 2003; Novik u cap., 2005). OBaj maTepujai ce KapaKTEpHIE W H3PaKEHOM CIIHH-
OpOMTHOM MHTEPAKIMjOM KOjy je MOTpeOHO YKIbY4nuTH y Mozen (Sengupta u cap., 2013). 36or Tora
ce 3a pauyHame eJIEKTPOHCKE CTPYKTYpE CIOjEeBUTHUX HAHOCTPYKTYpa, Koje ce Oaszupajy Ha HgTe,
KOPHCTE CIIOKEHUJU BUILIE30HCKH K * p Mozenu y Kojuma je ypauyHat yTullaj ciipe3ama Beher Opoja
30Ha, Ka0 U COUH-OpOMTHA MHTEPAKIIK]a.

VY oxBupy Buie3oHcke K - p Teopuje tanacHa ¢pynkuuja xoja ¢urypume y Hlpeaunreposoj
(mem. Schrodinger) jenqnaunHu je mpezcTaBbeHa Kao JIMHeapHa KoMOuHaimja braoxosux ¢yHkuuja
(Bloch, 1929) y nentpy bpunyenose 30He. brioxoBe ¢yHKIMje Majy 0OCOOHHY MEPUOJIUIHOCTH ca
MEpUOIOM KOJU OJroBapa mapamMeTpy KpHucranHe pemerke. K- p meron je uHMIMjaIHO KopuIheH
32 MOJIEJIOBAmE EJIEKTPOHCKE CTPYKType MacuBHMX moiynpoBoanuka (Luttinger u Kohn, 1955;
Kane, 1956; Kane, 1957), anu ce y3 u3BecHe Moau(uUKalMje XaMWITOHHjaHA 33 MaCHBHU
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MOJTyITPOBOIHUK MO>KE MCKOPUCTUTH U 3a MPHOIMKHH OMKC 30HCKE CTPYKTYpE MOTYIPOBOTHUUKUX
xerepoctpykrypa (Moyses Cohen u Eugenio Marques, 1990; Aversa u Sipe, 1994; Zawadzki u
cap., 1994; Novik u cap., 2005; Sengupta u cap., 2013; Topalovi¢ u cap., 2019; Topalovi¢ u cap.,
2020). M3mene ce oaHOoCe Ha IMPHUKA3MBAamE KOMIIOHEHATa TAJaCHOT BEKTOpa Y OINEpaTopcKoj
dopmu (Galeriu, 2005). Takohe, xamunTOHHjaH ce JoJaTHO Mema momohy ad hoc
CHUMETPH3AIMOHNX TPaBUIIA YCIIE ] YNH-ECHHIIC 2 TTapaMeTPU KOjH 3aBHCE OJ1 TOJI0XKAja Y CTPYKTYPH
HE KOMYTHpajy ca olepaTtopoM MoMeHTa kojuurnHe kperama (Novik u cap., 2005; Galeriu, 2005).
[Ipennoct K- p Merona je penaTMBHO jeIHOCTABHO YKJbYYHMBAE YHYTPAIIBUX U CIIOJhAIIBUX
edekara Kao IITO Cy CIIOJBAIIHE SIEKTPUIHO U MarHETCKO M0JbE, TapaMarHeTCKe WHTEPAKIUje UITH
MexaHH4Ko Hanpesame (Winkler, 2003; Cukari¢, 2015). TTomohy oBor MeTona Moryhe je yK/byduTH
U CINUH-OPOUTHY HWHTEPAKIM]y IITO jJ€ HAPOUUTO BAXHO 3a MaTepHjajie CayUui-€HE OJ TEIIKHX
enemMeHara. K-p Teopwja He 3axTeBa 3HA4YajHE padyyHApPCKE pecypce, 3a pa3MKy OJl MEeToJla
u3padyHaBama M3 NpBUX npuHimna (mo3Hatux u kao ab initio Meromu) ko KOjuX ce Mojasu o
(dyHIaMEHTATHUX 3aKOHHTOCTH. Mojen 3acHoBaH Ha K- p Teopuju He 3aBHCH O] BEIMKOT Opoja
mapameTapa ¥ MOXeE C€ HMCKOPHCTH 32 H3pauyHaBame ONTHYKUX W TPAHCHOPTHHUX OCOOMHA
moJsryrpoBoaAHNYKKX HaHOCTpyKTypa (Novik u cap., 2005; Botha, 2012). BaxkHo je HammoMeHyTH J1a
je momohy cranmapaux K - p Monena moryhe uzpadyHaTH eEeKTPOHCKY CTPYKTYPY CaMO y OKOJIMHH
HEKe TayKe Yy PEIHIPOYHOM TPOCTOpYy. Y IUCEpTAlMjU je 30HCKA CTPYKTypa CHMETPHUYHHX H
acumetpuuHux aBocTpykux HgTe/CdyHgixTe kBaHTHHX jama omrcaHa y okoynHu Tauke K = 0.

Y 0BOj CEKIMju Cy NMPBO aHAIM3UPAHW OCHOBHHM KOHIENITH K- Pp Teopuje 3a MacuBHU
MOJIYIPOBOIHUK M HAa4YMH YKJby4dHBama CIUH-OpOMTHE HHTepakuuje y mozen. [lomohy teopuje
neprypOaryja He3aBUCHUX 011 BpemeHa (BuueTu [lpuior 6) y kojoj ce wimaH cpa3mepan ca K- p u
CUH-OpOMTHAa WHTEpAaKIMja TPETHUpajy Kao meprypOaruje, GopmMupaH je MoAeT y KOjeM je
eKCIUTMIIUTHO PAa3MOTPEHA jeaHa 30HA. 3aThM je KopuiihemeMm JleBAMHOBOT mTepTypOarnoHOT
Metoaa (Buaetu [Ipwor 7) dopmupan ocmo3oHCkH K- p Mojen y OKBUPY TEOpHje aHBEIIOITHUX
¢yakuuja (Bumetu Ilpummor 5). Ha mpumepy oBor mozena je oOjalImeHO KaKO CE MOJICIY]Y
Harpe3ame, CII0JbAIIHE SISKTPHYHO U CIIOJBAIIHE MAarHETCKO TOJBE.

2.1.1 k- p Mmozein 3a cirydaj MaCUBHOT TTOJTYITPOBOTHUKA

ITomohy Kk - p Metoza je Moryhe oApeauTH 30HCKY CTPYKTYPY MAcCHBHOT IOJIYIIPOBOJIHHKA
ca 3a70BoJbaBajyhoM mperusHonihy y OKOJMHH Tauke eKcraHsuje K, y perumnpoyHoM mpocTopy
(Man u Pan, 1991; Galeriu, 2005; Cukari¢, 2015). IIpuaukom pa3soja K- p Mozena mosasu ce of
HIpenunrepose jennaunne (Winkler, 2003):

2m,

( P + VO (l‘)) L|Jn,k(r) = Er; (k)an,k(r) (2-1-2)

y K0joj (urypuiry maca cio00JHOT €JIeKTpOHA M, W JeTalbHU MoTeHIMjan kpuctaina Vo (r). 3a
MOJIYIPOBOIHUYKE MaTepHjalie KOju ce cacToje OJ TeIIKUX elleMeHaTa, 300T yera 3HavajaH yTHUIIA]
UMajy pelaTUBUCTUYKH e(peKTH, NOTpeOHO je ypauyHaTH U e(peKTe CIHMH-OpOMTHE WHTEpakKiiuje
momudukaijom jenHaunne (2.1.2) (Kane, 1957; Kittel, 1987):

p? h
<2m0 + Vo(r) + amic (6 X Vi) - p> Wk (1) = Ep (KW (1), (2.1.3)
MPEKO  WiaHa —o— (oxVVy) p, toe je 6= (ax, Ty, O'Z) Bektop [laynmujeBux (mem. Pauli)
0

matpuna. Ha ocHoBy biioxose Teopeme (Buaeru Ilpuitor 4) Heno3nara tanacHa ¢yHkimja Y, i (1)
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Ce MOXE MPUKA3aTH Kao MPOHM3BOJ PaBaHCKOT Tajaca W Op3ompoMeHJbrBe biioxoBe ¢yHKIHje
(Bloch, 1929):

P (1) = e™uy . (1), (2.1.4)

rae je K TtamacHm Bektop, a n wmHIEkc 3o0HE. [lomrTo je mMoryhe jemHOCTaBHO YTBPIWTH YTHIIA]
omepaTopa KMHETHYKEe eHepruje Ha paBaHcku Tanmac eX™, samenom (2.1.4) y (2.1.3) mobwuja ce
IpenuHreposa jenHaunHa o Hermo3HatuM broxoBum GyHKIHjaMa Uy j (T)

p2 h h?2 A
<2m0 + Vo () + — k-p+ yrys (6 x V) k+ yr—y (6 X V) - p )ty (T)

21,2

= <En(k) - >un,k(r). (2.1.5)

2mg

VY jennaumnu (2.1.5) cnuHCKM KBaHTHU Opoj o HMje no0ap KBAaHTHU Opoj, NOK CE€ MHIEKCOM N
03HauaBajy MCTOBPEMEHO OpOWTAIHM W CIIMHCKU CTemeH ciobone. bioxosa TamacHa ¢yHKIMja
U, (1), uma popmy mBoxommonentaor crnuxopa (Kittel, 1987). V xamunrtonujany ¢urypuire u
qjiaH cpa3mepad ca K - p mo kojem je meton no6mo HasuB. OBaj WwiaH ce TpeTHpa Kao mepTypoaruja
y oxomuHE ekcrpemyma 3oHa (Cukarié, 2015). UnaHOBM XaMHNTOHHMjaHa KOjUMa ce MOJENyje
yTHUI[A] CIIMH-OPOUTHE MHTEpaKIMje ce Takohe ypauyHaBajy y meprypoatuBaoMm cmuciy (Winkler,
2003). Hapeanu kopak y pa3Bojy Mojena je n3bop taduke ekcrnansuje Ky y penumnpoyHoM mpocTopy.
VY nucepranmju je mocMarpaH ciydaj kaga je Ko, = 0. 3a oBy Tauky Baxku Jaa bioxoBe TanacHe
dbynkuuje, u, i, (r), unne KoMIIIETaH cKyn opToHOpMuparuX dynkuuja (Bloch, 1929):

(77: kOlnIJ kO) = 577‘77’- (216)

300r Tora ce Heno3Hara biioxoBa TajacHa GyHKIHja y OMII0 K0joj Tauku K Moke mpeacTaBUTH Kao

JMHEeapHa KOMOWHaIMja TajgacHuX (yHKIHWja y nentpy bpuinyenose 3ome K, = 0 (Kane, 1956;
Kane, 1957; Winkler, 2003):

U (1) = Z @y o (R o (F) . 2.1.7)
n'o'=11

3ameHoM jepHauuHe (2.1.7) y jeaHaumny (2.1.5), 3aTum MHOXemeM J00MjeHOr u3pas3a ca JieBe
CTpaHe 4IAHOM U,k (I) M MHTErpanujoM IO YMTaBOM IPOCTOPy AobWja ce jeqHauMHa Yy

marpuutom oosuky (Winkler, 2003; Galeriu, 2005)

h
{Enl (0)67],7]'66,0' + m—o k- H"L"]’:U'U, + AU'U,'U'U,} an,n’,a’ (k)

n'0'=11
h2k?
= E,(K)ay, ;(K) — Z {W 6,’,”/60'0,} (3} (2.1.8)
0 o=11 0
rae je
1A 1A h
Hnln’,G,Cf’ = <77 ,0, kO P+ W (0' X VVO) n, o, k0>, (219)
A A h
Ay oo’ = <77 ,0', Ky W(G x V1) 'p|n,0, k0>. (2.1.10)
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W3 jemnaumne (2.1.8) ce mMoxe nako BHISTH Ja JAWjarOHATHW YWIAHOBHM MATPHUIE MOTHYY O]
KAHETUYKOT ¥ TOTCHLUjaHOT Jena (HemepTypOoBaHOr) XaMWwiITOHHMjaHa jenHauuHe (2.1.5)
(Cukari¢, 2015). BaugujaroHajgHu eNEMEHTH Yy MAaTPUIM BOJAE IIOPEKIO OJ I e W
A, . 5o’ €1€MeHaTa y Kojuma durypuity K u p. bioxose tanacue dpyukuuje y uentpy bpuiyenose
30HE MMajy cuMeTpujy S mwin P aroMmckux opourana (Winkler, 2003). [Ipuirkom npumeHe mMoena
HUje Moryhe KOpPHCTUTH TEOpHjcKM OeckoHawyaH Oa3uc, Beh ce y3mma koHadaH Opoj brmoxoBux
¢bynkuuja y nentpy bpunyenoe 3oHe, N. YTulaj ocTaiux 30Ha c€ MOXE ypauyHATH Momohy
JlesnunoBe neprypbannone Teopuje (LOwdin, 1950; Lowdin, 1951). HajjenHocTaBHUju MOseIN ce
nobuja ykomuko je N = 1. OBaj Mojen je 3aCHOBaH Ha je[HOj 30HU M, CXOJIHO TOME, Ha3WBa Ce
Jjeonozoncku K- p mooen. Ca nosehaBamem Opoja N Mojen rocraje TauHUjU My JUTEPATypu ce
Mory npoHahu pas3auuuTH suute3oHcku K+ p modenu: 6-30oucku (Zitouni u cap., 2006), 8-30HCKH
(Bahder, 1990), 10-30nucku (Chakir u cap., 2017) u 14-30ucku (Botha, 2012). Takohe, kopucte ce u
3HaTHO KoMmIumnkoBauuju 30-30mucku (Cukari¢ u cap., 2013) u 40-30ncku (Saidi u cap., 2010) k- p
MOJICST KOJH MOTY Jla OTHIIY 30HCKY CTPYKTYPY TOJYIPOBOJHHMKA y YMTaBO] BpHiyeHOBO] 30HH.
Hakon dopmupama Mojena, AMjaroHaIN3allljOM CBOJCTBEHOT MpoOjemMa KOju je TMpeICcTaBJbeH
jemnaunnoM (2.1.8), no6ujajy ce nemosuare enepruje E, (K) u koedununjentu excnansuje a, (K).

2.1.2 Jennosoncku K - p Moen 3a mpoBoIHY 30HY

ITomohy Teopuje meprypbarja 3a HeaercHepucana crama (Rayleigh, 1877; Schrodinger,
1926) koja je mpencraBibena y [lpumory 6, moryhe je dopmupat K- p mMozmen kojum ce omucyje
MMPOBOJIHA 30HA TOJYMPOBOJHMKA KOJU TOCEAY]y chalepuTHY KPUCTAIHY pemeTky. [Ipumukom
pa3Boja Mojena nepuHUITY ce HEenmepTypOOBaHW W MEPTypOATHMBHU XaMIJITOHWJaHW Ha cieachu
naunn (Galeriu, 2005; Yu u Cardona, 2010):

2
Hy = 2p_mo + Vy (1), (2.1.11)
h h2k?
HP = oK p o+ (2.1.12)

Ha ocHoBy Teopuje neprypbauuja npsor pena (Bugetu Ilpusor 6) uspasu 3a menosnare E, (K) u
U, k(1) umajy cnenehn o6muk (Yu u Cardona, 2010):

2

_ h2k? R
E,(K) = E,(0) + e +m—0(un,0(r)|k-p|un,0(r)), (2.1.13)

_ (um,o (r)|k ’ p|un,0 (l‘))
un,k(r) - un,O(r) + ;1 En(O) — Em(O)

Uy o (T). (2.1.14)

Kon Behune |I-VI nomynpoBogHHYKHX jeaumema U,o(r) crama uMmajy jacHO IepuHHCaHY
CUMeETpHjy 1o oxapeleHoj koopanHaTtH. MOMEHT P Mema mapHoOCT QYHKLUjE Uy o(T), I1a CaMUM THM
U MapHOCT YKYITHE MOAMHTErpajiHe (yHKIMje MaTpUYHOT €JIeMEHTa Koja MocTaje HemapHa. To je
BEOMa 3HaYajHO jep, YIpaBo 300T 0Be 0COOMHE, 32 MAaTpUUHE eneMeHTe U3 jeqHaunHe (2.1.13) Baxu
(un,O (r)lk . plunlo (r)) = 0 umajyhu y BUy J1a ce HHTerpaluja BpIIM Ha CUMETPUYHOM JIOMeHy. To
HUje cly4aj 3a MarpuuyHe eneMeHTe u3 jenHauumHe (2.1.14) y kxojuma je moryhe mpeknaname
Pa3IMYUTHX CTamba Koja He MOpajy UMaTu UCTY BpcTy cuMerpuje. [lomro no Teopuju neprypbanuja
IPBOT peia He MOCToju Kopekimja 3a euneprujy E,(K), uspas 3a E,(K) je HeonmxomHo HamucatH
kopuiiheweM Teopuje mneprypOammja apyror pema (Bumetu Ilpumor 6) (Rayleigh, 1877;
Schrodinger, 1926):
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1 S ol )
mo m(z) .

En(k) - En(O) + 2 En(O) _ Eq(O)

(2.1.15)

q#n

3a pa3nmKy O]l TeopHje meprypOamuja MpBOT pena, Mo Kojoj je edeKTHBHA Maca eJCKTPOHA Y
MOJIYIIPOBOJIHUKY Ca C(HaJCPUTHOM KPUCTATHOM PEIISTKOM jeHaKa MacH CJIO0OOTHOT €JIeKTPOHa,
10 TEOPHjH NepTypOaIyja APyror peaa 3a jeaHo30Hckn K - p Monmen u3pas 3a epeKTUBHY Macy nMa
cnenehu o6muk (Cukari¢, 2015):

1 1 2 [(ug o™k plino ()|’
= e Z _ (2.1.16)

m* En(o) _ Eq(O)

q#n

Vkonuko ce y lllpenuHrepoBy jenHauynMHy YKJbYYHM W WIAH KOJUM C€ MOJIENyje CIHH-OpOUTHA
WHTEpaKIfja, u3pas 3a eHeprujy moduja ciaenehy dpopmy (Galeriu, 2005):
27,2

E, k) = E, (0) +
2m,

h
k- <p+W(GXVVO)>

+ m_o <un,0 (r) Un,o0 (l‘)>

2

h
k'([)‘FW(O'XVVO))

<uq,0 (r) Uno (r)>
2

m§ En(O) _ Eq (0)

q#n

hz
+ —

(2.1.17)

Enepruje mobujene npeko jemHo3oHCKOr K - p Monena ce 0OMYHO M3padyHaBajy Ha OCHOBY
eKCTIepUMEHTATHO ojnpeheHe e(peKTHBHE Mace YMECTO padyHama MATPUYHHAX eJieMeHara
nepryp6ammje (Cukari¢, 2015). Taxohe, aHANMMTHYKH MOZEN je NpElM3aH CaMO 3a CIyd4aj
IIMPOKO30HATHUX TOJYIPOBOJHUKA KOJ KOJUX HHje H3PAXKEHO Meuldre 30Ha PENpe3eHTOBAHO
nomohy koeduimjenata excransuje y uspasy (2.1.14) (Winkler, 2003; Galeriu, 2005; Cukarié,
2015). OBy Teopujy je mMoryhe mpUMEHHTH CaMO 3a CiIydaj MPOBOJHE 30HE 3a KOjy Cy CTama y
uentpy Bpunyenose 3one nenerenepucana (Cukarié, 2015). Y BaneHTtHOj 30HH y Tauku K = 0
CTama Cy JIeTeHepHucaHa M y TOM CJy4ajy Ce KOPUCTH meopuja nepmypbayuja y npucycmey
Oezenepayuje wnd, 3HatHo derrhe, JleauHoBa TeOpuja meprypbarmja (Lowdin, 1951) koja je
objammena y [Ipunory 7.

2.1.3 Ocmo3soncku K - p mozaen

Y oBoM ozesbKy he OMTHM mpencTaBibeH MOJEN KOjUM ce OIHcyje Memame 4 30He 0]
unrepeca (Bahder, 1990; Galeriu, 2005; Novik u cap., 2005; Sengupta u cap, 2013): 1) npoBoHe
3oHe (ckp. CB-Conduction Band), 2) 3one temkux mrymsuna (ckp. HH-Hevay Hole), 3) 3one makux
mryrsbrHa (ckp. LH-Light Hole) u 4) 30He oTiensbeHe yeen cnuH-opouTHe HHTepakiuje (ckp. SO-
Split-Off). Vrtumaj ocranmux 3oHa ce ypauyHaBa Ha OCHOBY JleBauHOBe Teopuje meprypOaruja
(Lowdin, 1951). OBaj Mozien ce KOPHCTH 33 YCKO30HCKE MOIYIPOBOTHHUKE Ca JAUJAMAHTCKOM HIIH
cdaneputHOM KpuctanHoM pemetkoM (Galeriu, 2005; Cukari¢, 2015). ITomTo je y Moaen yKJbydeH
CIMHCKH CTemeH cinobone, Oasuc ce ymBocTpydaBa. JloOwja ce cucreM ocam anrebapcKux
JjeHa4YMHa 3a ClIy4aj MAaCUBHOT IOJIYITPOBOJAHUKA WM CUCTEM OCaM CHPErHYTUX Au(epeHINjaTHIX
jenHaunHa Kaja ce MoJenyjy noiaynpoBoanudke HaHocTpyktype (Novik u cap., 2005).

Henosnata bioxoBa GyHKIHja Uy k0(T) ce pa3sBuja mpeko Mo3HATHX (GyHKIMja y LEHTPY
bpunyenose 30He (K = 0) koje mocenyjy cumeTpujy S, Px, Py, Pz opobutana (Galeriu, 2005):
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!

1) = ) @y 1001ty o (DN + Yy Rty 0 (O] (2.1.18)
n n’
rneje (n=1,...8) A n' €{s,py Dy, p,}, nox cy |T) u |1) cBOjcTBeHU ciMHOPM CTama CHUH TOpe U
cruH noje, penoM. Y uspasy (2.1.18) nenosHata TanacHa GyHKIHja je pa3BUjeHa MPEKO O0a3UCHUX
¢byHkMja Koje cy cBojcTBeHe (yHKIHMje opOuTamHor momeHTa L m crimHa S. OBakaB Gas3uc ce
HazuBa LS Oasmc. Ynan cnimH-0pOMTHE MHTEpaKIMje MPOMOpUMOHANaH ca K je mMamu o diaHa

CIIMH-OpOMTHE MHTEPAaKIHje KOjU je MpOTIOpPIHMOHANAH ca p u obmuno ce 3aHemapyje (Cukaric,
2015):

h2k?
2m,

p? h h 3
<2m0 +Vo(r) + me k-p+ yry (o X VI,) p) Upp(T) = <En(k)

)un_k(r). (2.1.19)

Hapennu kopak je pazaBajame WiaHOBAa XaMHITOHHjaHa jenHaunHe (2.1.19) Ha neo 6e3 cnimHa U J1€0
ca cimHOM. IIpBO ce mocmarpa eo 6e3 cnmHa:

2 h
< P + Vo(r) + m_ok . p> z an,n’(k)un'.o(r)

2m, -
n
hz 2
_ <En(k) - )Z @y (K)o (1), (2.1.20)
0 7
n

rnieje (n=1,...4)An’ € {s, Px» Py, pz}. MHuoxemweM jeqnauune (2.1.20) ca neBe cTpaHe wiaHOM
Uy o(r) U MHTETpALMjOM MO MPOCTOPHOM JoMeHy (opmupa ce cienchu xamunronujan (Galeriu,
2005):

i h%k? hk hk hk
E.(0) + =P —2p Zp
Zmo mo mo mO
hk thZ
m’“ P* E,(0) + o 0 0
H; (k) = ’ ° 2o , (2.1.21)
hk, h4k
—=Pp* 0 E,(0) + 0
mo 2m,
hk 722
- P* 0 0 E,(0) +
mo 2m, |
rje cy uckopuihene ocobune:
<us,0 pi|upj,0> = Pé,, (2.1.22)
<upk,0|pi|upj,0> =0, (2.1.23)

Ka0 M YMIEHHLA J1a, yciel OCOOMHE CHUMETpHje, HEHYATH MaTpUYHU eJEeMEHTH HMajy HCTe
BpenHocTu. OBaj xamMunToHUjaH he OuTH HcKopuITheH 3a KOHCTPYKIM]Y OCMO30HCKOT Mojiena. [1pe
TOra, MOTPEOHO j€ Pa3MOTPUTH WIAH KOjU C€ OJHOCH Ha CIIMH-OPOUTHY MHTEPAKIU]y U3 jeIHAUNHE
(2.1.19) (Winkler, 2003; Galeriu, 2005):

h h
Hgp = W(O’ X VVO) p= W(VVO X p) - 0. (2.1.24)
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OBaj wiaH ce y OKBUPY Teopuje meprypOamuja y MPUCYCTBY JEreHepaldje TpeTHUpa Kao
neprypOaiyja npBor peaa. MarpuuHu eeMeHTH 3a Hgy y OKBUpY IMONPABKU MPBOT pela e MOTy
nojeaHoCcTaBUTU KopuirthemeM ocobune aa je VVy X p akcujagHu BEKTOP WM T3B. NCEYAOBEKTOP
(Galeriu, 2005). basuc crama 3a pauyyH MaTpHUHHUX elieMeHara ce popmupa oj biioxoBux GpyHKIHja
KOje BOJIE MOPEKIIO 01 P opOuTana:

Up,,0 (T, up, 0 (DT), up, 0 (D), up, 0 (D), Uy, 0 (D), up, o (D) [L).

MogenoBameM CIUH-OPOMTHE HWHTEpaKIMje I0Ja3d 0 T0jaBe HOBOT mapamerpa A Koju ce
nedunuire nyrem MarpuuHux eaemenara (Galeriu, 2005; Cukarié, 2015):

av, av, av, av, av, av,
Up0| 5y Py — pr Up,0) = \Up,,0 sz T 9z Py|Ups0] = \Up,0| Gz Px T 3y Pz|Upy0
Amo”c” 2.1.25
i3h (21.25)
3a xommoHeHTe BekTopa [laynujeBux marpunia 6 = (ax, Oy, O'Z) nate 'y dopmu:
_[0 1 _[0 i _1 o
0, = [1 o]’ o, = [_i o]‘ o, = [0 _1], (2.1.26)

KopuirhemeM ocoOrnHa cumeTrpuje u3Mmely GyHkImja Koje BoJe MopeKsio o1 S U P opouTana g06uja
ce ciencha Marpuia CnuH-OopOMTHE HHTEPAKIKje 32 ocMo30HCKH K - p mozen (Galeriu, 2005):

0 0 0 0 0 0 0 O
0 0 1 0 0 0 0 i
0 -1 0 0 0 0 0 1 .
0 0 0 0 0 —i -1 0
Hi=lo 0 0 0 0o 0 o ol@ (2.1.27)
0 0 0 —i 0 0 -1 0
0 0 0 1 0 1 0 0
0 i -1 0 0 0 0 o

Kama cy nedpunucanm xamuntonwjamum H; w Hj, nako ce no0Wja yKyImHH XaMUJITOHHjaH
OCMO30HCKOT MOJIeJIa KOjU C& MOXKE HAIIMCATH Y OOJIHKY:

H,; (k)

0
N H,(k)] + Hj,. (2.1.28)

HE*8(K) = [

Vkonuko ce nomohy JleBamHoBe Tteopuje meprypbaumja (LOwdin, 1951) ykibydnm u yTHIA]
yIaJbeHMX 30Ha, Taja J0Ja3u 10 Moaudukanuje jennaunne (2.1.28) (Galeriu, 2005):

H; (k)

0 ] Hp(kK) 0
0  H(k)

0 L) (2.1.29)

HSXS(k):[ +H11+[

rae je H;p(K) penopmanuzoBanu neo K- p unana y kojem ¢urypuiry napamerpu u3 Jpesenxayc-
Kun-Kutenosor xamunronujana (euri. Dresselhaus, Kip, Kittel) (Dresselhaus u cap., 1955):
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[ Ak? Bk, k, Bk, k, B,
S IBkykZ LkZ + M(K2 + k2) Nk, Nk, k, I
HEY T Bhyk, Nk .k, Lk2 + M(k2 + k2) Nk, k, |
|Bk,k, Nk, k, Nk, k, LkZ + M(k2 + k2)]

(2.1.30)
Kopumhemem ocobuna cumerpuje 0a3ucHUX (yHKIH]ja, KOje BOJAE MOPEKIIO o4 S U P opOuTana,
JIAKO Ce JI0JIa3u JI0 u3pasa 3a napametpe u3 jeanaunne (2.1.30) (Dresselhaus u cap., 1955; Galeriu,
2005):

A= h—zz Z (“S'0|px|“ﬁ,0>(“ﬁ,0|px|us'°>, (2.1.31)
my Ec (0) - ETl
B#5,0x,0y, Dz
_ 2_1322 Z (usolpxlupollipolpyluzo) (2.1.32)
m B#S,px,Dy Pz (EC (0) + EV(O))/Z N En
L R Z (upx,o|Px|uﬁ.o)(“ﬁ.0|Px|”px'°>, (2.1.33)
mOZ E‘V (0) - En
B#S,0x,Dy.Dz
h? (upx,o | Py |uﬁ,0)(uﬁ,0 |py |upx.0)
M= m_oz Z E.(0)_E, , (2.1.34)
ﬁis,px,py,Pz
N = h_z z (upz,o|Pz|uﬁ,0)<uﬁ,olpx|upx,0) + (upz‘o|px|u[,>,0)(u[)’,0|pz|upx,0> (2.1.35)
mOZ Ev (0) - En . -
ﬁis,px,pymz

HgTe ce omnmukyje m3pakeHOM HemapabonuuHomihy 30Ha. Jlucrmep3woHa penaiuja 3a
EJIEKTPOHE IPUMAPHO 3aBUCH OJ] BaHIUjaroHaIHKUX K - p wiaHOBa KOjU CIpeXy HAJHIIKY IPOBOIHY
30ny (I's) m nBe HajBumie BaneHTHE 30HE (['7, I's). OBHM wiaHoBH cy mponopimoHaHn KejHoBOM
MaTpu4YHOM ejeMeHTy P u mocenyjy chepny cumerpujy. OHH HE JONPUHOCE aHU3OTPOIH|U, AJIH
yIH4y Ha HemapaboaudHOCT aucrep3none penanuje 3a enekrpore (Winkler, 2003). 3a omuc
cripesama u3mel)y I's, I'7 1 I's 30Ha, n3abpane cy yobuuajene 6asucue ¢pyukuuje (Kane, 1957):

u; = T, +1/2)=S 1, (2.1.36a)

u, =T, —1/2) =S L, (2.1.366)

u; = |Tg, +3/2) = (1/V2)(X +iY) 1, (2.1.36B)

u, = g, +1/2) = (1/V6)[(X +iY) L —2Z 1], (2.1.361)
us = [Ty, —1/2) = —(1/V6)[(X — iY) T +2Z |], (2.1.361)
ug = |Tg, —3/2) = —(1/V2)(X —iY) L, (2.1.36h)

u; = |0, +1/2) = (1/V3)[(X +iY) L +Z 1], (2.1.36€)
ug = |I,,—1/2) = (1/V3)[(X — iY) 1 —Z l]. (2.1.36x)

KombuHnamujom oBux ocaM ¢yHKIMja ce Gopmupajy paziuuute 30He. KejHoB ocmo3oncku K- p
xamunTonujan uMa cinenehu ook (Novik u cap., 2005):
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H(K) =

rje je:

T 0 ! Pk 2Pk ! Pk 1 Pk
v f 3t 2T 3t
_ 1 _
0 U+V -5 R 0 —25_
! k_P St Uu-v C R V2V
N -
2 _ 3.
3P Rt ct u-v ST —ﬁ&
1 _
—k,P 0 RY S, U+V V2Rt
Ler st v -5t var v-a
V3 V2 27+
1 3. 1 _
—k,P —2Rt —|=§t v —=S§! ct
\/’g VA \/; \/E +

h? X
T = E. + —[Q2F + Dk,* + k,(2F + 1)k,],
2m,

h? 2
U= Ev - Z_T%(ylk" + szlkz):
h? 2
V= _Z—mO(yzk" — 2k,y,2k,),
2
R = _h_(\/gluk+2 _ \/§)7k_2),
2m,

hZ
+ = —Z—mO\/gki({Vs»kz} + [x, k1),

gi:_

v i (tra k)~ 3l 1))
Zmo +\ W3, Kz 3K,Z ’
2

C=—k_[Kk,l,
m

0
k? =k +k,°
ki = ky ik,
0

kZ = —la

,(2.1.37)

(2.1.38a)
(2.1.386)
(2.1.388)
(2.1.38r)
(2.1.381)
(2.1.38h)

(2.1.38¢)

(2.1.38x)
(2.1.383)

(2.1.38m)

V jemnaunnama (2.1.38) k, u k,, cy no0pu kBanTHu OpojeBu, 10K je k, omepatop. Vi, ¥z U V3 Cy
JlatTuHyepoBH NapameTpH, k U F Onucyjy crpe3ame yJabeHUX 30Ha, @ Y U [ ce JePUHUITY MTPEKO
JatunyepoBux mapamerapa ¥ = (Y3 +v2)/2 u u = (Y3 —y,)/2. YV akcujaiHoj anpoKCHMAIHji
Baxu U = 0. [4,B] = AB — BA je o3Haka 3a yoOWuajeHHM KOMyTarop omneparopa, 1ok je {A, B} =
AB + BA antukomyratop omneparopa A m B. Bpennoctun xopumihenux mapamerapa 3a CdTe u
HgTe na remnepatypu T = 0 K cy npukasane y [Ipusory 1.
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2.1.4 MopenoBame €IeKTPOHCKUX U ITYTIJBUHCKUX CTamba Y MarHETCKOM TI0JbY

VY oBoM ofespKy he OMTH MpHKa3zaHO Kako c€ MOJelyje yTHIaj MarHeTcKor mojba B Ha
HAaHOCTPYKTYpYy y okBupy K- Pp Mozmena 3a cTpykTypy Tuma KBaHTHE jaMe. MarHeTcko MoJbe
PUMEHEHO HOPMAJIHO Ha MOBPII y K0joj ce (popMupa JBOIMME3HOHH €IEKTPOHCKH rac, B, Hema
MCTO JIEJCTBO Ka0 MAapaJellHO MArHeTcko mosbe, B). Ilpumenom B, na xBaHTHE jame nonasu 10
WHTCH3MBHHUX MIPOMEHA Y IbUXOBUM €JIEKTPOHCKAM OCOOMHaMa, Koje ce MaHu(ecTyjy y BUAY MTyHE
KBaHTH3allMje KpeTama HocHolla Haenekrpucawa y Jlammayoe numBoe (Winkler, 2003). 3a
MOJICTIOBAaE MAarHeTCKOT ToJba Moryhe je NpUMEHHWTH [1Ba MpHCTyNa, ca uin 0e3 Kopuihema
akcujanHe ampokcumarje (Novik u cap., 2005). 3a cayuaj HgTe/CdxHgixTe acumerpuyne
nBoctpyke kBaHTHe jame ca [001] mpaBuem HapacTama o0a MPHCTYIA MPYyXKajy CIUYHE Pe3yiTaTe
(Novik u cap., 2005). Pa3amoTpeH je camo yTHIIaj HOPMAJTHOT MarHeTCKOT T0Jba, MPU YeMy HHje
KopulrheHa akcHjajiHa anmpoKcuMalivja. ['eHepaiHu MPUCTYN Y MOJENIOBalkY YTHIlaja MAarHETCKOT
noJba B y okBUpY BuUIIE30HCKE TeopHje je yBoheme [lajepiicoBe 3ameHe KOjoM ce€ KAHOHCKH MOMEHT
p 3amemyje ca knaetnaxkuMm MomentoM IT (Cukari¢, 2015):

p = I = —ihV + €A, (2.1.39)

rae je A MarHeTCKd BEKTOp NOTEHIHjall, a € EJIEMEHTApHO HaeleKTpucame. MarHeTcku BEKTOp
MOTEHITH]jaJI MOpa Jia 33JI0BOJBH jeTHAYNHY:

B=VXxA. (2.1.40)
30or tora je motpeOHO mpoHahm amekBataH oOmumk 3a A. M3 Tor pasmora ce OOMYHO KOPHUCTE
cumerpuyHa kanubpanuja A = B/2 - (—y,x,0) (Winkler, 2003) unu Jlangayosa kanubpanuja A =
B - (0,x,0) (Krishtopenko u cap., 2016B) 3a nopManso Maraercko nosbe. Kunernuku moment Il
MOpa J1a 3aJI0BOJbH cliiefiche KOMYyTallMOHE peJalije KOje CYrepHIlly MOCTOjamkhe KaTuOpalroHe

unapujantaoctu (Winkler, 2003; Novik u cap., 2005):

[I1,11] = —ehB, (2.1.41)
[, 1] = o, (2.1.42)

rae je i,j € {x,y,z}. Y npuCycTBY MarHeTCKOr IOJba OIEPATOPH aHUXHWJIALMjE M Kpealuje Cy
(Winkler, 2003):

(2.1.43)

L,
at = —= (I, +il,), (2.1.44)
rac je MAarbHeTCKa OyXKruHa ,I[e(i)I/IHI/IcaHa ca

R
= |—. (2.1.45)

OnepaTopI/I aHI/IXI/IJ'IaL[I/IjC n eraunje CC MOT'y HAITUCATH U Ha CJ'ICI[ChI/I Ha4YWH:

a=—k_, (2.1.46)



Le
Cl-l- = Ek.,., (2.1.47)

rae cy k, u k_ natu y (2.1.383). Onu genyjy Ha xapMoHHUjcke ocuminaropue ¢pyukiuje ¢, (Novik u
cap., 2005) 3a koje Baxe cienche penanuje:

aly, =Vnd,_s, (2.1.48)
at¢, =vVn+ 18,41, (2.1.49)
aa’q, =ng,. (2.1.50)

V nperxoanuM jemxHadnHama n = 0,1, ... cy cBojcTBeHe BpeaHOCTH omepartopa aa’. ¥V mpucyctBy
MarHeTCKOT IMoJba J0JIa3W M J0 MojaBe 3eMaHOBOT (xoj. Zeeman) edekra (Zeeman, 1897). Ogaj
edekaT ce He MO)ke MojenoBatu nomohy koneHuuoHanHe lllpeauHrepoBe jenHaumHe. YMeCTO
TOra, MOTpPeOHO je KOPUCTUTHU JIMpaKkoBY jeHAUYMHY U3 KOJE€ CE€ MOKE BUAETU Ja, YCJIEI OBOT
edekTa, 101a34 JI0 1IeTamba CTama Pa3InuuTor ciHa. CIIUMHCKO IIeTamke j€ ONMUCAHO WIAHOM Up g o -
B, rae je up bopos (man. Bohr) marueron, ¢ Bextop IlaynujeBux matpuia, 10k je g = 2 Jlanneos
(mem. Landé) daxrop (Sakurai, 1994). ¥V npucycTBy HOpMaITHOT MarHETCKOT M0Jba XaMUJITOHHjAH
k - p mozaena monpuma cienchu oomuk (Winkler, 2003; Cukarié, 2015):

(—ihV + eA)? h ] h? h
(2—%+V0(l‘)+%k (_lhv+eA)+4Tn0—2C2(GXVVO).k+W(GXVVO)
. g ’k?
- (—ihV + eA) + ug 50" B> Uy i(r) = <En(k) ~ 2me > Up (). (2.1.51)

3eMaHOB edekaT ce yKJbydyje pojanaBameM uinaHa HZ matpuum (2.1.37). OBaj unaH je Takohe
Mmatpuia pena 8 X 8 u uma cienehy dpopmy (Novik u cap., 2005):

1
5 0 0 0 0 0 0 0
1
0 -5 0 0 0 0 0 0
3
0 0 -5« 0 0 0 0 0
0 0 0 - 0 0 el 0
__K —
eB 2 V2
H? = h— 1 K+ 1D (2.1.52)
Moo 0 0 0 ~K 0 0 -
2 V2
3

0 0 0 0 0 Sk 0 0
0 0 0 el 0 0 <+1) 0

— _K F—

V2 2
0 0 0 0 1oy 0 o1
— K F—
V2 2

rne je k 4erBptu Jlatunyepos (enrn. Luttinger) mapamerap (Lawaetz, 1971) xoju he neraspHmje
OuTH npejacTaBibeH y Tpehoj rnasu.
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2.1.5 MopaenoBame Harpe3ama

Hanpesame Moke OMTH BEIITAaYKH WHAYKOBAHO WJIM C€ jaBJba yCJell HEYCarJalleHOCTH
napameTapa pelieTKy pa3InduTUX MaTepujajia y XeTepocTpykrypama. Heycarnamenoct 1oBoau 10
nedopMalije KpucTaaHe penieTke y OJMM3WHU CIoja MITO MOXKE Ja JIOBE/Ie 10 3HAYajHUX MPOMEHA Y
SJICKTPOHCKUM CBOJCTBHMA HAIPETHYTE CTPYKTYpe. Y OBOM OJIeJbKy he OMTH 00jalrmeHo Kako ce
Hampe3ame y KBaHTHHM jaMaMa MOKE YKJbYYMTH Yy BHIIE30HCKH K:-p mozen. Hampesame ce
obnuHO Mozenyje y okBupy bup-IlukycoBor ¢opmammsma (Bir u Pikus, 1974) Tako mTo ce
moaudukyje xamuironujan (2.1.37). IIpu kopak y GopMmupamy Mojeda Hampes3ama je mpopadyH
pacrioiesie Hampe3ama y CTPYKTYpH KOja CE€ MOXK€ OJpPEAUTH KOpHIIhemeM KOHTHHYaITHO-
mexannukux (Davies, 1998) win aromuctrukux mojena (Keating, 1966).

[Ipumena Hampesawa cMamyje CHUMETPU]y HENepTypOOBAHOI KPUCTAJIHOT MOTEHIMjana
Vo (r) (Winkler, 2003). Vkoauko je HeycarjameHoCT KOHCTAHTH PENIETKH U3Mel)y cioja jame a,, u
OapujepHOT MaTepHjaa a;, HE3HATHA, Tj. YKOJHUKO j€ PelaTUBHA Pa3juKa y mapaMeTpruMa penieTke

=T (2.1.53)

pena HEeKOJIMKO TMPOIIeHaTa, Taja Cy KOMIIOHEHTE TeH30pa Hampes3ama Jare cienehoM pemamujoM
(Arsoski, 2013):

=-|—=+=2|
2|0r;  Orn

Ognie, 1; mpecTaBIbajy KOMIIOHEHTE BEKTOPA TOJIOXKaja I, U; Cy KOMIIOHEHTE BEKTOpa TIoMepaja U,
JIOK C€ WHJIEKCH [,] OJHOCEe Ha X,Y,Z KoopauHare. [lpwimkom aedopmanmje marepujajia CBe
HETOBE TAYKE CE TIOMEPajy U YBOIH Ce€ ,,ie(OPMHUCAHH* KOOPJIUHATHU CUCTEM KOjU ce aepuHHUIIe
Ha cienehn Hauun (Bahder, 1990):

Ti, = Z(6U — SUTJ) (2155)
J

OBoM 3ameHoM noTeHnujan aedopmucanor kpucrana V,[(1 + €)r], uma ucty nepuoandHocT Kao

HenepTypboBanu norernujan V,(r). OBaj norenmjan ce Moxe passutu y pen 1o € (Bahder, 1990;
Winkler, 2003):

Vo[(1 + &)r] = V, () +Zgijvij(r) b (2.1.56)
ij

rae je

1 . W [(1+&)r] — Vo(r)
Vl-j(l') =5 5ij }s% » . (2.1.57)

VY npucycTBy Hampesama y OKBUpY XamuiIToHHjaHa K - p Mojena fo1a3u JIo 1mojaBe HOBUX 4YJIaHOBA
0J1 KOJUX Cy HajBXHUjU TpejicTaBibeHH cienehom jeanaunnom (Bahder, 1990):

I Db .,
DI <n.0|— Py Vil ) (2.1.58)
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OBU 4JIaHOBH Ce HA3UBAJy dedpopmayuonu NOMeHyujaiy W TMPOTIOPLUOHATHUA Cy Ca TEH30POM E.
UnaHoBu Hampe3ama y 0cMO30HCKOM K - p xamuironuwjany ykipyuyjy xuapocratuuke C u a, u
yauakcujaite b u d nepopmanuone norermujaie (Novik u cap., 2005). TTopen Tora kao wiaHOBH y
XaMHJITOHHMjaHy (QUrypHIIy ¥ KOMIIOHEHTE TeH30pa &;j. Moxe ce mokasaru Ja ce 3a bup-Ilukycos

XaMHITOHM]aH, Hgpp, mobuja mctu M3pa3 Kao Kaga ce y xamwitonnjany H(K) nampaBu cmena
(Novik u cap., 2005; Arsoski, 2013; Cukari¢, 2015):

klk] s Eij! (2159)
JOK Cce WIaHOBHM Yy Kojuma ¢urypumy JlatuHyepoBu mnapaMeTpu MOAM(DUKYjy TpeKo
nepopMalMOHUX MOTEHLMjala 3a XMIPOCTaTUYKO M YHUAKCHJATHO Hampe3ame. Y OCMO30HCKOM
Mozeny, ycnen crnpesama [, I'g u [; 30Ha, no1a3u 10 nojaBe HOBUX MaTPUYHUX €JIEMEHaTa KOju Cy
nponopiuoHanHn KejHoBom Marpuydom enemeHTy. OHU ce 3aHeMapyjy 3aTo IITO WMajy Maiy
Bpeanoct (Novik u cap., 2005). bup-IlukycoB xamunToHujan 3a kBaHTHe jame ca [001] mpaBuem
HapacTama uma cienehu oomuk (Novik u cap., 2005):

T. 0 0 0 0 0 0 0
0 T. 0 0 0 0 0 0
1
0 0 U +V S, R. 0 —558 —V/2R,
+ 3
0 0 S] U, —V. 0 R. V2V, 55
0 0 R/ 0 u.—-v, =S 31 —V2V,
Hgp = £ ¢ Ve £ 2 oe 1, (2.1.60)
1
0 0 0 R} st U, +v. 2R! —ﬁsj
1 4 3
0 0 —ﬁ&: V2V, >Se V2R, U, 0
0 0 —V2R! >S: —2V. —553 0 U,
rje je
T. = Ctr(e), (2.1.61)
U, = atr(e), (2.1.62)
1
v, = Eb(exx + &)y — 265,), (2.1.63)
Se = —d(&x, — igy,), (2.1.64)
V3
R, = —7b(exx — £yy) + idéyy. (2.1.65)

Osge je tr(e) = &y, + &y, + &,, Tpar TeH3opa HaIpe3ama &.
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2.2 Meron jake Be3e

3a pasnuKy O]l CTaHJapHHX BuUIIE30HCKUX K:p momena, momohy Meroma jake Bese je
Moryhe noBoJBHO MO0OpO ommcatu 30HCKY CTpykTypy HQTe y umraBoj bpunyeHosoj 30uu. Meron
jake Be3e 3a UBpCTa Tela je MpBU pa3BHo Hemauku ¢usndap Demmkc brox 1929. roaune (Bloch,
1929). OBaj MeTox je MpyKao Ta4yaH OIMKC CHEPreTCKUX 30Ha Y MOJYNPOBOJHUKY  oMoryhaBao je
OIHC 30HCKE CTPYKTYpe HE caMO y Taykama BHCOKE CHUMeTpHje, Beh y NMpOM3BOJHHO] Tauyku y
permunpounoM mpoctopy. Crnejrep u Koctep cy 1954. romune cxBatwim na je bBioxoB mpuctyn
HEMNpakTU4aH jep je TOTOBO HeMmoryhe pemuTH Benuku Opoj WMHTErpajga mpekiamama uzMehy
aToMcKuX opourtana. OHU Cy NIPEUIOKUIIN aITepHATHBY Y K0joj ce BiioxoB MeTos jake Be3e He Ou
KOPHCTHO Kao MpUMapHU METO]| M3padyHaBama 30HCKE CTPYKType UBPCTOT Tena, Beh kKao Bpcra
untepnoyanonor meroaa (Slater u Koster, 1954). Ipemnor koju cy nanmu Cnejrep u Kocrep je
YKJbYYHBAO HU3 allpOKCHMAaIlfja Koje Cy Tpebasie Ja mojeIHOCTaBe Kopuirheme MeToa.

1 5 T T T T

L r X W r K
Camka 2.1. 3oHcka cTpykrypa macuBHor HgTe na temneparypu ox O K. IlmaBum nmuHUjama cy

MPEACTaB/bEHU PE3yJTaTd A0O0HjeHH MmoMohy eMIHMpHjCKOT METOo/a jake Be3e, JIOK Cy I[PBEHUM
Tauykama npukasanu pesyatatu GW monena (amantupano u3 pedepeniie Allan u Delerue, 2012).

be3 003upa Ha MPUCTYI KOjU Ce KOPHCTH, MPUIIMKOM pa3Boja MOJIENa jake Be3e IMoJIa3u ce
o[ cKyma aToMckux opoutana (Harrison, 1989). O6uuno ce kopucte Heke o1 cieaehnx opouTaia:
), [Px)s 1Dy), [D2), [day), |dax), |dyz), |dyz_y2) 1 |dsy2_,2) (Allan n Delerue, 2012). Bpoj u Bpete
aTOMCKUX opbutana koje he OMTH yKJbydeHE y MOJEJN 3aBHCE O] eJIeMeHaTa KOju CauumbaBajy
KpuCTall U OONuKa jeounuune henuje, Tj. O OCOOMHA CHMETpHje MOJYNPOBOJHHKA 4YHja Ce
eNEeKTPOHCKA CTPYKTypa oxapehyje. AToMcke opOHTane MO3MLIMOHMpPAHE HAa aTOMUMa jeAWHUYHE
henuje He (dopMmupajy OpTOroHaIHM Oa3MCHM CKyIl. 300T TOra je HEONXOJHO Ae(UHUCATH HOBE
aToMCKe opOuTane Kao JMHeapHy KOMOHMHAILM]y OpPUTMHAIHUX aTOMCKUX OpOuTaia 3a Koje cy
bnoxose cyme Hopmupane u oproronanHe (Slater u Koster, 1954). ¥ merony jake Besze ce 4ecTo
npaBe J0JaTHe alpoKCHMalldje Koje mojeAHocTaBIbyjy pauyH (Finnis, 2003):
® T[pEeTHOCTaBKa Ja Cy TPOLEHTAPCKM HWHTErpaid 3aHeMapsbuBU y mopehemy ca
JIBOLIEHTApCKUM MHTETpajuma,
e 3aneMapuBame Mehyaromckux Kynonosux (¢ppanu. de Coulomb) nnrepakuuja n
e 3aHeMapuBame TpaHc(depa HaeleKTpUcamba.
VY OKTOPCKOj AUCEpTALMjH je KOpUlIheH eMITUPUJCKU METOJI jake Be3e y KOJeM je M3BpIIeHA
napameTpu3alija JBOLEHTAPCKUX MHTerpasa. XaMWITOHMjaH MOJeNa je MPEeJCTaBJbeH Kao
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dyHKIMja mapaMmerapa Koju cy AOOWjeHH Y Mpouenypu ,.puroBama™ Ha aBe pedepeHTHE 30HCKE
ctpykrype (Allan u Delerue, 2012):

e y I Tauku Ha 30HCKY CTPYKTYpY Koja je nobujena momohy K - p metona,

e yocraTky bpunyeHoBe 30He Ha 30HCKY CTPYKTYpY Koja je modujena y GW anpokcumanuju.
GW  ampokcumanuja TmpeacTaBjba  MeTroay — onpehuBama  eHepruja  KBa3M4YECTHIIA Y
MOJTyITPOBOIHUIIIMA U U30JIaTOpUMa Ha OCHOBY NpBHX npuHImma. Y GW anpoxcumanuju ce BpIu
eKCIaH3Mja OIepaTopa eHEepruje NMpeKo AWHAMHUYKK ekpaHu3oBaHe KymonoBe muTepakiuje W u
I'punoBe (enrn. Green) ¢yukumje jenHouectnynux cramwa G (Hybertsen u Louie, 1986), mto y
MIPBOj aNPOKCUMAIUjH J1aje KOpeKiunjy cpasmepHy npousBoay GW. Ha ci. 2.1 je maro mopeheme
30HCKE CTpyTKype MacuBHOT HQTe koja je moOujeHa momohy eMIHMpHjCKOT METola jake Be3e ca
xubpumaumM GW pauynom (Svane u cap., 2011; Allan u Delerue, 2012). Pesynratu nobujeru
nmoMohy MeTona jake Be3e Cy IpEJICTaB/bEHM IUIABOM JIMHHM]OM, JOK IPBEHA TauyKacTa JIMHH]ja
mpejcTaBiba pesynarare aodujene momohy GW mogmema. Ca cimke ce MOXKE BHJIETH Ja IOCTOJU
no0po cnarame usmel)y nocmarpanux mozena. [IpeqHoct emnupujckor MeToja jake Bese je y ToMe
HITO Cc€ MapaMeTpU30BameM ((PUTOBaKEM) MHTErpalla NMpekianamba aTOMCKUX OpOuTana Ha TauHuje
metogae (GW xuOpuaHu MeETOMa) MOCTHKE VINTeda padyHapCKUX pecypca W moBehaBa Op3uHa
u3BpuaBawa. Ha ocHoBy dopmanuzMa MeToja jake Be3e Moryhe je u3padyyHaTH TyCTUHY
CIIEKTPOHCKHUX cTama (Sapra u cap., 2002; Farjam u Rafii-Tabar, 2009), ontruka (Popov u Henrard,
2004; Magorrian u cap., 2016) u tpancnoptHa cojctBa (Klimeck u cap., 2000; Hancock u cap.,
2010) moenoBaHOT CUCTEMA.

VY 0Bo0j cekuuju je y3 momoh aHaiu3e eIeKTPOHCKE CTPYKTYpe HM30JI0BaHOT aroMma (BUAETU
[Ipunor 8) um nBoaromckor Mosekyna (Bugetu Ilpunor 9), mpencraBjbeHa MaTeMaTHUKa
dbopmynanuja Mojena jake Be3e 3a MOJYNPOBOJHHUKE ca CHaJICPUTHOM KPUCTATHOM CTPYKTYPOM.
Takolhe, oBzie je o0jarmeHa IBOIEHTAPCKA alpOKCUMAaIlMja U HaYWH MOJIeIoBama edekara CIuH-
opOWTHE MHTEPAKIIUje Y MOJIEITY jaKe Be3e.

2.2.1 ®opmynaiyja METOAa jake Be3€ Yy UBPCTUM TeluMa

VY oBoMm ojesbky he OuTH mpenacTaBibeH (popmanm3aM METOJ/Ia jake Be3e KOjU C€ KOPUCTH 3a
MOJIENIOBah€ EJIEKTPOHCKUX 0COOMHA MOJIYIPOBOAHMYKUX KpHcTana. [lomohy Merona jake Bese cy
(dbopMUpaHH jeTHOUYECTUYHHU XaMWITOHUJaHH y CTpyKTypama tuna HgTe kBaHTHE Tauke U KBAaHTHOT
MPCTEHA, Ha OCHOBY KOjUX Ccy oapeheHe jeqHouecTuuHe tajgacHe GyHKIMje u enepruje. [loctoje nBa
MpHUcTyNa y oJpehuBamy BpeTHOCTH MaTPUYHUX eJleMeHaTa Pa3jINuuTUX opOUTalia y OKBHpPY OBOT
Metoza: 1) Ha OCHOBY MpBHX mpuHIMIa Wik ab initio pauyxa (Matthew u cap., 1989; Lewis u cap.,
2001) u 2) mapaMeTpu3aIMjOM KOja y 3HA4ajHO] MEPH PEayKyje BpeMe H3BpIlaBama mporpama u
eKcIIoaTalujy pauynapckux pecypcea (Slater u Koster, 1954; Jancu u cap., 1998). ¥V mokropckoj
JCepTalfj je KOpUIIheH MPUCTYN NapaMeTpH3allije JABOLEHTapCKUX MHTerpana. [[BoueHTapcku
MHTETpaii ce MPBO MapaMmeTpusyjy 3a ciaydaj macuBHor (6amkoBckor) HgTe marepujana, a oBe
ucte mapamerpe je mMoryhe mpumeHuTH W Ha HgTe cTpykType ca HapylieHOM TpaHCIAIMOHOM
CHMETpHjoM, Kao mto cy kBaHnTHe Taduke (Allan u Delerue, 2012). Pa3Boj Mojena 3a nMepuoIHuHH
KPHUCTAJI KOjU C€ CaCTOjU O] BUIIIE aTOMa 3all0YHb¢ aHATM30M H30JI0BAaHOT aToma Ha moJioxkajy R,,.

[IpenuHrepoBa jemHauMHA 3a M30JIOBAHHM aTOM CE€ MOYKE HamucaTh Ha cieaehu waumu (Slater u
Koster, 1954):

2
H4|R,,a,0,0) =

2mme +V(R,,a) ||R,,a0,0) = E(}Lo)|Rn,a, 0,0), (2.2.1)

rae je mg-maca cnobomnor enektpona, V(R,,a)-moteHumujan aroma a Ha mo3uiuju R,
IR, a,0,0)-Tanacie ¢yakiuje (aroMcke opOuTane) koje (opmupajy 6asuc 3a eKCIaH3Hjy
HETo3HaTe TajllacHe (QYHKIHje Y KpHUCTaly U Eél'o)-OJ:[FOBapajyha eHepruja. Y OMNIITeM Cilydajy
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aTOMH MOTY OWTH Pa3JIMYNTE BPCTE U MOTY mMMaru Behu Opoj opOuTalia Koje Cy O3HA4eHEe ca o.
[Momiro ce mocMarpa U CIIMHCKH CTENEH Ci1000/Ie, BPSJHOCTH CIIMHA CE Pa3lIMKyjy moMohy MHaekca
0. Y cioxenujeM cucrteMy ca BehuMm OpojeM aToMa, Kao IITO j€ TMOJYNPOBOJHUYKU KPUCTAM,

jEIHOCIEKTPOHCKM XaMMJITOHU]JaH CE€ MOKE HANMCAaTH MOMONy aTOMCKOI XaMHiITOHWjaHa H“4
(Goldmann, 2014):

HK = HA(R,,,, @) + Z VR, ). (2.2.2)

l#m,a’

OBrne je cymapHO ypauyHaT JONpPHHOC MOTeHIHjana yciex KyrnoHoBe MHTEpakimje CBHX
aroma a' y CTpyKTypH ca mocmarpanuMm aromom a. [IpumenHom broxose teopeme (Bloch, 1929),
HIpenunreposa jeHauMHA c€ MOKE HanmucaTu y ciaeaehem oOnuky:

HKZ Z e®Rny, .- (K)|R,, a,0,0) = E(k)z Z e®Rny, o -(K)|R,, a,0,0),(2.2.3)

n a0,0 n ao,0

rze je tamacHu BekTop K orpanmyen Ha mpBy BpuiyeHOBY 30HY ycien MepHOIMYHOT pacmopena
aroma y kpucrany. MuoxemeM jemHaumne (2.2.3) ca neBe crpane ¢ynkimjom (R,,, a’,o0’,d'|,
nobuja ce MaTpUYHA jeHAYMHA KOja TMPEACTaB/ha TEHEPATU30BaHU CBOJCTBEHU MPOOJIEM KOjU Cce
moceOHo perraBa 3a cBaky BpeaHocT K (Slater u Koster, 1954; Jancu u cap., 1998):

z Hclf,o,a,a’,o’,a’ (k)ua,o,a (k) = E(k) Z Ma,o,cr,a’,o’,cr’ (k)ua,o,cr(k)- (2.2.4)

a,o,0 a,o,o

YV jennauman (2.2.4) MaTpU4HM eIEMEHTH Npeknanmama M, ;.o ./(K) m3mely opGurana
IR,,, a’,0",0")u |R,,a,o,0) umajy cienehu o6k (Goldmann, 2014):

Mgooa oo (K) = Z ekRm-Ra)(R  a' o',0'|R,,a,o0,0). (2.2.5)

nm

V wupeanHom ciy4ajy, kKaga Ou aromcke opourane |R,,a,o0,0) koje dopmupajy Oasuc Ouie
opToroHainHe, marpuna (2.2.5) 6u Ouna jenquauyHa Matpuma. [lomrTo je jemHa oa OCHOBHHX
MPETIOCTABKU Y MOJICITY Jla Cy €JICKTPOHH jJaKO BE3aHU 3a CBOjE aTOME, MOXKE C€ 3aKJbYYHTH JIa CY
BPEJIHOCTH MaTPUUHHX eneMeHaTa M, , ; o/ o o+ (K) m3mely ynamennx aroma Beoma mane (Slater u
Koster, 1954). V ciyuajy kana je matpuua M, , ; o/ o' o (K) epMuTcka, Ha OCHOBY HoJasHor Oasuca
aTOMCKHX OpOHTaja 3a KOje He BaKH OCOOMHA OPTOrOHAIIHOCTH, JIOKAa3aHO je Ja ce KopulihemeM
JlesqunoBe Ttpancopmarmje (Lowdin, 1950; Lowdin, 1951) moke KOHCTpyHcaTH Oa3uc
OpPTOTOHAIHUX aTOMCKUX opOuTasa 3a koju Baxku (Goldmann, 2014):

Ma,o,a,a’,o’,a’ (k) = 5Rm,Rn6a,a’6o,o’6a,a" (2.2.6)

VYkonHKo je ucnymeH ycioB (2.2.6), jenHaunHa (2.2.4) noOuja jeMTHOCTaBHU]U OOIHUK:

D HE 00 (010,00 = EWttgr 0100, 22.7)
a,o,o
V jennaunnu (2.2.7) purypuiny MaTpuuHu enemMeHta H ‘I; 000! (k):
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HK (k) = Z ek®m-R)(R ' o' o' |HX|R,, a,0,0), (2.2.8)

a,0,0,a’ 0’0’
nm
KOjU Ce MOIy OJpEIUTH Ha OCHOBY IPBHUX NPHUHIMIIEA, AKO Cy IO3HATH OOJMIM AaTOMCKUX

norennujana (Matthew u cap., 1989). Hcli o.0.a o' o (K) ce Mory mapamerpusosath, nopehemem ca
SKCIIEPUMCHTAIHUM pe3yJTaThMa 3a CBakM MaTepujai moceoHo (Jancu u cap., 1998). Vkoauko cy
BPEIHOCTH MaTPUYHHX elieMeHaTa H(’f’ 0.0.a" o o' (K) 100HjeHe HA OCHOBY eKCriepUMeHaTa, Taja ce
MOJICJIOBAE CIICKTPOHCKE CTPYKTYpe BpIIM MMOoMohy eMIMpHjCKOT MeToja jake Beze. Y H3pasy
(2.2.8) pasnmkyjy ce mBa mocebna ciydaja: 1) R,, =R, u 2) R,, # R,,. Kanma je R,, =Ry,
MaTpHYHH eleMeHT H (’f 0.0.a" o o' (K) TIpeJIcTaBIba T3B. ,,0N-site” eHepruje aTOMCKUX opouTana Koje
ce nmpema Crejrep-KoctepoBoj HoTanmju o3HauyaBajy (Slater u Koster, 1954):

HEm=S8 (K) = Ry, @', 0", 0" |[HX|Ry,, 0, 0,008, R, 00,0/ 000'00,5' = Eqo- (2.2.9)

a,0,0,a’ 0,0

Crnejrep u Kocrep cy y o3Hanu 3a ,,0n-site” enepruje E, , M30CTaBUIM UHJEKC 0 3aTO LITO CHEPIHJE
aTOMCKMX opOuTana He 3aBHCE O]l CHUHCKOr crerneHa ciobone. Kanma je R,, # R,,, marpuunu

K .
eneMeHt H ) o or o1 o0 (K) mpexcraBiba uHTEpakimje udMely opOurana pasnmuuutux atoma. Oe

HMHTEpaKIMje MpeacTaBibajy BepoBaTHONy ckoka (Ipesnasa) eleKTpoHa ca aToMa a’ Ha TO3UIHUjU
R,,, u3 opbOutase o' ca ciuHOM 0', Ha aTOM @ KOju ce Haja3W Ha nosunuju R, y opburtany o ca
cnuHoM o. IIpema Cnejrep-KoctepoBoj HOTanuju 0oBM MaTpUUHU €IEMEHTH UMajy cieaehy o3Haky
(Slater u Koster, 1954):

HK,hopping ,(K) = (R,,,a’, 0, O"|HK|Rn, a,o, 0-)50‘0, =V(R,, — Rn)a,a’,o,o" (2.2.10)

a,0,0,a’ 0,0

3a cmyuaj kaga je R,, # R,, BpemgHocTH MaTpH4HHMX eJleMeHara omnajajy ca mnoBehaBameM
pacrojama |t| usmelhy aroma, rue je t = R,, — R,,. Marpuunu ejgeMeHTH 3a Koje je t BEIMKO ce
4ecTo y OKBHUPY Mojeia He m3pauyHaBajy (Goldmann, 2014). To ce paau mga 6m ce yOp3ana
mporelypa HyMEpUYKOT peliaBama MoJIena. 3a BEIMKU Opoj KpucTalla 3310BoJbaBajyha TaqyHOCT ce
K,hopping
a,0,0,a 0,0
OBakBa anpokcuMallfja ce y MEeTOAY jake Be3e Ha3HMBa alPOKCHMAIIMjOM CKOKOBa Ha HajOJMKEr
cycena (ckp. NN, enrn. Nearest Neighbour) u ona je xopumrhena y aucepranuju 3a ciydaj HgTe
(Allan u Delerue, 2012). V aucepramuju je xopuihen sp3d®s* 6asucHuM cKynm aTOMCKHX OpOUTana.
OBpae je S* BemTauku yBeleHa opOuTana Kako OM ce aHaIM3UpPao U YTHIQ] EHEPreTCKU BUIIUX
opourana (Allan u Delerue, 2012).

MOX€e JOOWTH y3 anpoKCUMAIH]y Mo Kojoj ce H ,(K) ompehyjy camo 3a cycemHe atoMme.

2.2.2 Cnejrep-KoctepoBa qBorieHTapCcKa anmpoKcuMariyja

VY eMIupHjcKOM MOJENY jake Be3e JBOLIEHTAPCKOM allpOKCHMAIIMjOM C€ 3aHeMapyje BEITHKH
Opoj marpuuHUX eneMenata usmely aromckux opburana (Slater u Koster, 1954). I'maBau unsb je
J0JaTHAa penyKIuja MoJela Kako OH ce BPEOHOCTH MPOM3BOJBHUX KOHCTAHTH PEJIaTUBHO
jenHocTaBHO Moryie ()UTOBAaTH Ha EKCIEPHMEHTAIHE pe3ynTare. Y OKBHPY OBE amnpoKCHUMAaIlHje
MOJIEN Ce TMOjeHOCTaBIbYje 3aHEMAapUBAKEM T3B. MPOYEHMAPCKuXx unmezpana. I'maBHA pasjor 3a
bIXOBO 3aHEMAPHBAGE j& YHICHHUIIA J]a CY BPETHOCTH TPOICHTAPCKUX WHTErpajia 3HaTHO Mamke y
nopehemy ca BpenHoctuMa dgoyenmapckux unmeepana (Slater u Koster, 1954). Jla 6u ce yBena
JBOIICHTApCKA alpOKCUMallMja y MOJEeN, MOTpeOHO je JeTajbHO aHaJM3MpaTd OpOUTAIHH €0
MaTpuyHOT enementa 3a HX xoju uma cienehy popmy (Goldmann, 2014):

Z z Z(Rm, a',o',o'|HX|R,,a,0,0). (2.2.11)

nma’o’,0' a,0,0
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U3 jemnaunne (2.2.2) ce umu na ce HX cactoju ox atomckor xamunronujana H4 u cyme nomohy
Koje ce Mmojenyjy KynoHoBe uHTEpakiiyje atoMa y KpUcTaiy:

z V(R a'). (2.2.12)

La'

/N

Camka 2.2. Wnyctpanuja HAEKOMIO3WIMjEe P, OpOMTale Ha TMapajeliHy W aHTHIapajeaHy
KOMITOHEHTY y oJIHOCY Ha BekTop Beze t = R,,, — R,,.

Kana je R,, # R, # R, Tana ce unrerpan y uzpasy (2.2.11) nasuBa mpoyenmapcku unmezpan. Y
CYIITHHU JBOIEHTAPCKE alpoKCUMAIHje ce Hajla3u ujeja Jia Cy CKOKOBHU €IIEKTpPOHA ca opOHTase
aTomMa Koju je Ha mo3unuju R,, Ha opOuTany aTtoma Koju ce Hayia3u Ha Mecty R, camo mon
yTHLIajeM MOTeHIWjana V Ta 1Ba aroma, JIOK C€ YTHIIA] OCTAIMX aTOMa Ha CKOK MOJKE 3aHEMapHTH
ycaea JOBOJBHO BeNMKe MpocTopHe pasaBojeHoctd (Slater m Koster, 1954). YV nBoieHTapcKoj
anpOKCHMAIlMjH Ce MmocMmarpajy camo ciydajeBu kaaa je R; = R,, wm R; = R,,. Tama (2.2.11)
MOCTaje 080YeHMapcKu uHmezpan KOJjUu je BeoMa CIIMYaH WHTErpajly 3a ABOATOMCKH MoJiekyn Ho
onucan y Ipunory 9. ¥V 1BoueHTapkcoj anpokcumanuju notenuujand u3 HX cy cumerpuunu y
omHocy Ha mpasail t = R,, — R, (Goldmann, 2014). Ogaj npaBair ce mocmarpa Kao oca y OJHOCY
Ha Kojy je Moryhe M3BpLIMTH IPOCTOPHY KBAaHTH3aLHUjy OWUIO Koje aromcke opOutane (Slater u

Koster, 1954) wro he y HactaBKy OMTH JeTajbHUjE O0jalIbEHO. YKOJIMKO Cy aTOMCKE opOuTaie

. . =~ t
cBOjcTBeHE (pyHKIHMje omepaTopa L, = Lm,
npeMa JIBOLEHTApCKOj ampOKCUMAIMjd BUXOBH MaTpUYHH eneMeHTH jeanaku Hynu (Goldmann,
2014):

n I/IMa_]y Pa3JIUINUTE CBOjCTBeHe BpCAHOCTH, Tada CYy

h(my — m)(Ry, a’,0',0'|H*|Ry, a,0,0) = 0. (2.2.13)

Heka cy aromcke opbOutaie y mojaeny npenctaBjbeHe y JlexaproBom (¢dpanm. Descartes)
KOOPIMHATHOM cucTeMy. basuchu ckym je Gopmupan ox jenne s opOuTaine, py, py, P, opburana
Koje ce HOTupajy y ckpaheHoMm oOnuky kao ¢yHKuMje x, y, Z U oA mer d opOutana koje ce
O3HaAuaBajy ca Xy, Yz, zx, x> — y* n 3z% — r?, Caka opbutana u3 0asuca ce NpBO JEKOMIIOHYje
Ha (YHKIHU]y KOja 3aBUCH 0J1 KOOpPAMWHATE Iy’ OCe MapajeiHe BeKTopy t 1 01 KOOpJMHATa Yy pPaBHU
HOopMaiHO] Ha BekTop t. Ha mpumep, ako je moTpeOHO oapeauTH BpeAHOCT opoOutane p, (ca
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OpHjEHTAaIMjOM Yy TIpaBIy i,) y HEKOj Tauku 7 KOja je MO3UIMOHUpPAHA Y MPOCTOPY MO YIJIOM @ y
onHocy Ha t (Buzetu cit. 2.2), Taga ce moxke Harmcat (Goldmann, 2014):

|x) = cos(B — a) = cos(a) i, t + sin(a)iyn = |x,)i,t+ |x;)i N, (2.2.14)

rIe je N jeJIMHUYHH BEKTOp Koju je HopManan Ha Bektop t. Kommonenre opOurane |x) cy
CBOjCTBeHE (hYHKIIMjE OIepaTopa L, ca pasiMuuTHM CBOjCTBEHUM BPEIHOCTHMA:

e |xz):m; =0,

o |xg):m;=+1.

AL

|s>

Camka 2.3. Xubpuauszaiuja uzmely s u p, opOurane y3 nmpuka3 ISKOMIIO3HIIH]E P, opOuTane Ha
|x5) 1 |x,;) KOMIOHEHTE.

OB/ie je Ba)KHO HAIIOMEHYTH JIa C€ UHIEKC 0 Y M3pa3y 3a KOMIIOHEHTY |X,) He OJHOCH Ha CITUHCKH
cTeneH cao0o0/e. YKOJIHMKO je MOTPeOHO OJIpeIUTH MAaTPUYHHU €JIEMEHT u3Mely s u x opburaine taga
ce Moske HanmcaTu cienche (Bumern cit. 2.3) (Slater u Koster, 1954; Goldmann, 2014):

(sIH¥|x) = (s|H® |x)ixt + (s|HX |x)iyn = (s|HX |x,)i t + 0 = Vo (2.2.15)

Ha ocHoBy jemnaunne (2.2.13) ce nako Moke 3aKJby4MTH Ja je MaTpuuu enement (s|HX|x,) =
Vepre jennak 0. Pajgu jennocraBHujer 3amuca MaTpUYHMX eleMeHaTa usmely pasnuuutu opOuTana,

Cnejrep u Kocrep ¢y y cBOM paay yBenaum aupekuuoHe kocuuyce (I, m,n) myx x, y u zZ oce,
PECIIEKTHBHO:

t=(,mn)|t]. (2.2.16)

Ha ocnHoBy mperxoaHe ananuze u jeqHauune (2.2.16) nako ce nobujajy cnenehu uzpasu:

(s|H¥|x) = Vepq, (2.2.17)
(s|HX|y) = mViyq, (2.2.18)
(s|HX|z) = nV;p,. (2.2.19)

VYKOJIUKO ce CIIPpOBCAC CJIMYHA aHAJIM3a 3a MATPHUYHC CIICMCHTC I/ISMeby P 0p6I/ITaJ'Ia, I[O6I/Ija (V]
(Goldmann, 2014):
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(x|HE|x) = 12V, + (1 = D)V, (2.2.20)
(x|HX|y) = ImV, s — ImVpyr, (2.2.21)
(x|HK|2) = InV,,; — IV (2.2.22)

Q0
5SSO

sdo '
ppr :

pdr X

Cauka 2.4. Tlpumep xubpummsanuje nsmel)y aToMcknx opOuTana npejcraBibene momohy spid®s”
6asuca (amanrupano u3 pedepenne Goldmann, 2014).

Spo
— g
ppo
do ‘
ddo | |
d dé*

Kommieran cmmcak MaTpuunHHX ejemeHata mnpema Crejrep-Kocreposoj HoTammju 3a Spd’s”
0a3WCHU CKYIl aTOMCKUX opOwurtana kopuinheH 3a HQTe kBaHTHE Tauyke M TIPCTCHOBE je

npezcTasiber y [punory 3. Bakno je HanomeHyTH Na u3MeHa uuuekca [ u i’y Vj;r; Moxe na
JIOBEJIE JI0 MpoMeHe npejzHaka Viyr; camo y cirydajy Kaja je cyma e opouTane HenapHa GyHKiuja
(Slater u Koster, 1954). ¥V cynpoTHOM mpoMeHa mo3uiiyje uHAekca Hehe noBecTu 10 mpoMeHe
npensnaxa Vs ;. Takobe, ounrnenno je na unrerpamu V;;r; 3aBuce on pacrojama usmely aroma
(Slater u Koster, 1954). Tpeba umaru y Buay 1a he ce mMXOBE BPETHOCTH PA3IUKOBATH y ClIydajy
KaJla ce CKOKOBH €JICKTPOHA alPOKCUMHPAjJy caMO Ha HajONMKer KOMIIHjY Y OJIHOCY Ha CiIy4ajeBe
Kaja OM ce TMOTCHIHMjaJTHO pa3MaTpalii M CKOKOBM Ha Jpyror wiu tpeher Hajonmxker cycena 1o

peay.

2.2.3 MojienoBame CiuH-OpOUTHE HHTEPAKIIN]Ee

MojenoBambe COMH-OPOMTHE HMHTEPAKLMje Y OKBHPY (opMaln3Ma METOJa jake Be3e ce
CIIPOBOJIM TIpeMa MpoIeaypu Kojy je npemtoxuo Yamu (eurn. Chadi) 1977. romune (Chadi, 1977).
VBoheme CIUHCKOT cTeneHa cnobojie J0BOAH 10 e(EeKTHBHOT yABOCTpydaBama SP°d®S’ GasucHOr
ckyna. [lopex Tora, MaTpuyHH €IEMEHTH XaMHJITOHHMjaHa KOjU YpadyHaBajy CIHUH-OPOHTHY
MHTEpaKIHjy ce mapaMmeTpusyjy nomohy KOMIUIEKCHUX OpojeBa IITO y 3HauajHO] MEpPH ycHopaBa
Ipolec JUjaroHaIM3aluje NPWIMKOM HYMEpPHUYKOI pelllaBamba Mojena. JeqHOeNeKTPOHCKU
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XaMWITOHHUjaH 32 MOJIyPOBOJHUYKM KPHCTAI y KOjeM Cy HU3paKeHH e(eKTH CHUH-OpOUTHE
MHTEPAKIIM]e Ce MOXKE MPEACTABUTH clieichoM jeTHaYHHOM:

H = HX + HSO, (2.2.23)

rae je HX-xamunronunjan uuju je o6muk meduuucan y oxesbky 2.2.1, nok je HS?-xammnronujan
cniuH-opouTHe nHTepakuuje (Chadi, 1977; Winkler, 2003).

YUamu je y cBOM paay Iokazao na ce e(eKTH CIUH-OPOUTHOI Ienama Koja BehuHe
MOJIYIIPOBOJHUKA Ca IHjaMAaHTCKOM U C(HaJepuTHOM KPHCTATHOM pEIICTKOM YCIICIIHO MOTY
OnucaTé KOpUIIhemhEeM CaMO YHYTapaTOMCKUX MaTpUYHHUX ejeMeHara u3Mel)y p opourana (Chadi,
1977; Allan u Delerue, 2012):

(x T |HS?|z L) = A, (2.2.24)
(x L|HSC|z 1) = =2, (2.2.25)
(x T|HC|y 1) = —i], (2.2.26)
(x L |HC|y 1) = iA, (2.2.27)
(y T |HSC|z 1) = —iA, (2.2.28)
(y L|HSC|z 1) = —iA, (2.2.29)

r7e je

— h .
A= <x| Tl (6XVV)-p x>. (2.2.30)

W3 jennaumna (2.2.24-2.2.30) ce BHaM Ja c€ CBH MATPUYHH €JIEMEHTH MOTY IapaMeTpH30BaTh
nmoMohy camo jeIHOT mapaMeTpa KOju je 03HaueH ca A.
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3. I[logemasame eHeprerckor npoiena y HgTe/CdxHgixTe
ACUMETPHYHUM KBaHTHUM jaMaMa

3.1 VBox

KonnenT Tonosyomkor ypehema je HEAaBHO MPHUBYKAO BEIUKY MaKiby HAyYHE jaBHOCTHU
300r mpuUMeHe Yy OTKpHuBamy W Kiacupukanuju HoBux (aza martepuje (Hasan m Kane, 2010).
Tomosomko ypeheme ce KOpPUCTH OHAAa Kaja HHje Moryhe pas3MKoBaTH KBaHTHE ¢asze
kopuiihemem yooOuuajene Jlammayose (pyc. Landau) teopuje o HapymaBamy cumerpuje. Ha
npumep, 1ea00pojHU KBaHTHU X0J0B edekaT y GopMain3My jeTHOUYECTUYHE KBAHTHE MEXaHHUKE
(Thouless u cap., 1982) u kopenucanu ¢pakuuonn XosoB edekar (Tsui u cap., 1982) cy
oOjammenn kopuithemem Tomosomkor ypehewa. Ilomohy oBor koHuenrta npoHaljeHa je HOBa
kBaHTHa (a3a koja ce HasuBa Tomojomiku u3osiarop (ckp. Tl; enrm. Topological Insulator)
(Bernevieg u cap., 2006; Konig u cap., 2007B; Zhou u cap., 2008) ca moryhum npumMeHama y
CIIMHTPOHUIM ¥ KBAHTHOM padyHapcTBy. Pa3nmmunra ciMHCKa XHMpaliHa cTama Cy AeTaJbHO ONHMCaHa
y pedepentu (Kalmeyer u Laughlin, 1987). 3a oBa crama je yCTaHOBJHEHO J1a, HAKO MMOCEIY]y UCTY
CHMETPH]Jy, lbUXOBE TOIOJIOIIKE HHBapujaHTe ce MehycoOHo paznukyjy (Thouless u cap., 1982).

Tomomnomky U307aTOp C€ MOHAIa Kao 00MYaH M30JaTOp y YHYTPAIIKOCTH, TIOK Ha CBOJjO]
MOBPIIIMHU MO UCIOJBUTH CBOjcTBa Metana (Shen, 2012). 3a pasziuky o1 0OHYHOT H30J1aTOpa, Y
HETOBOM €HEPTeTCKOM IPOIIENyY J0J1a3u 10 10jaBe CITMHCKHU MOJIAPHCAHNX HBUYHHX CTama Koja Cy
3amTuheHa CUMETpHUjOM 3aCHOBAHOM Ha WHBEP3WJU BpeMEHA. TOIMOJOIIKK HW30JaTOp jé Beoma
CIIMYaH KBAaHTHOM XOJIOBOM CTamy W IPEICTaBhba HETOBY T'€HEpAM3alldjy Ha TPU IMPOCTOPHE
mumensuje  (Shen, 2012). Crame TOMOJIOMIKOT H30JaTopa Moe mocrojatd y 2JI u 3]
Marepujaiuma. Y y30pluMa KOju Cy cauyumeHu o1 2J] maTepujaiia, CTame TOMOJIOMIKOT U30J1aTopa
Ce joIl Ha3WBa M KBAHTHO CIMHCKO XOJIOBO cTame. IberoBo mocrojame je MPBU MYT TEOPHJCKH
npeanoxeno 3a rpaden (Kane m Mele, 2005). Moaen 3a rpadeH je mpeacTaB/bao JIBE KOIH]jE
Xonpaejuosor (eura. Haldane) monena (Haldane, 1988) ca corncTBeHHM CITUH-OPOMTHUM CIIPE3amHEM
u npeaBuhao je 1mojaBy KBaHTOBAaHE CIIMHCKE XOJIOBE MPOBOIHOCTH. MehyTum, ekcriepuMeHTaIHO
j€ YCTaHOBJBEHO Ja CIUH-OPOMTHA WHTEpaAKIUja y JIAKUM aTOMHMAa YIJbeHHKA HHjEe TOBOJHHO
BEJIMKA 3a OTBapame CHEPreTCKOr Ipoliena y KojeM OM Morja Ja ce JICTeKTYjy MBHYHA CTamba
(Wang u cap., 2015). 360r Tora je Beha maxkma rnmocseheHa maTepujaauMa KOju Cy CacTaBJbEHU O
TEXKHX aTOMa y KOjuMa Cy peNaTUBUCTHUYKK edekTd uipaxeHuju. Ha mpumep, kopunihemem
jemHocTaBHOT €(EKTUBHOT MOJENa j€ TCOPUJCKH TPEABUNEHO IOCTOjalke KBAHTHOT CITMHCKOT
Xonosor edekra y HgTe/CdxHgi-xTe kBanTHuM jamama (Bernevig u cap., 2006). Kaga jama
JOCTUTHE KPUTUYHY BPEAHOCT eObuHe, d,. = 6,3 nm, 10Ja3u 10 HHBEP3Hje MPOBOHE U BAJICHTHE
3oHe (Bernevig u cap., 2006). To je npeacTaB/baio WHANKAIM]Y Moryhe mpoMeHe KBaHTHE (ase u3
CTama HOPMAJTHOT U30JIaTOpa Y CTakhe TOMOJIOMIKOT H30JIaTopa.

Teopujcka npensuhama Cy eKCIIEpUMEHTAIHO TOTBpheHa roauHy naHa kacauje (KOnig u
cap., 2007B). Kopumhemem edekTUBHHX MOJielna TEOPUJCKU j€ apryMEHTOBAHO Ja U CIOXKEHHje
CTPYKTYpe, Kao IITO Cy CHMETpUYHE IBOCTpyKe KBaHTHE jame (ckp. SDQW; enri. Symmetric
Double Quantum Well) 6asupane wa HgTe/CdxHgixTe u InAs/GaSb/AlSb, mory ma mocenyjy
TOTOJIOIIKK HeTpuBHjanHe ¢asze (Michetti u cap., 2012; Liu u cap., 2008). JleTaJbHOM T€OpHjCKOM
aHAJTM30M je TOKa3aHO M Jia Ce€ TOJClIaBamkeM HAIOHA MPUMEHEHOr Yy MpPaBIly HapacTama
CTPYKType MOe e(pUKacCHO KOHTPOJIMCATH TOIOJIONIKA IpoMeHa KBaHTHe (ase. Takole, HenaBHO je
yrBphero na HQTe/CdxHgixTe SDQW wucnospaBa 3/2 mHCEyIOCHHHCKH CTEMEH Clo0oae KOju
omoryhaBa mojaBy 3aHUMJBMBHX e(eKaTa MOBE3aHUX ca CIMHCKUM crpe3ameM mmehy HgTe
cinojeBa koju cy oaBojenu CdTe Gapujepama (Krishtopenko u cap., 2016B). CtpykType oBor Tuma
UCII0JbaBajy TCEYIOCHMHCKU OaszupaHy (u3mKy cimyHy ABOciojHoM rpadeny (ckp. BG; Bilayer
Graphene) 6e3 nonuncke aerenepanuje (Michetti u cap., 2012).
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Ha ocHOBY HaBelIleHUX MCTPaXKHMBamba, Y OBO]j INIaBU Cy NOMONY PeaIMCTUYHOT OCMO30HCKOT
KejnoBor mozena ucnutana enekrporcka cBojcrBa HgTe/CdxHg1xTe acumempuunux nBocTpyKux
kBaHTHUX jama (ckp. ADQW,; enrn. Asymmetric Double Quantum Well). ITocmarpanu cy edpexru
KOJU Ce€ jaBJhajy Kao TOCIEAWIIAa WHBEpP3Hje 30HE ca ['s CHMETpHjoM KOja BOAM TIOPEKIO Of -
opOuTaina u 30He ca ['s CHMETpHjoM K0ja BOJIM TIOPEKIIO 01 S-opouTane. JletasbHo je ucnurana ¢asa
CIIMYHA JBOCJIOJHOM TpadeHy koja moxe mocrojatu Uy HgTe/CdxHgi1xTe ADQW crpykrypama.

Y HapemHOj CEKIUju je TpencTaBibeH kopuintheHun K:-p mozen 0Ga3upan Ha Teopwju
aHBEJOMHUX (YHKIMja W MOCTYNaK 3a pellaBamke CBOJCTBEHOT MpobiieMa pa3BOjeM aHBEIIOMHHUX
¢dbyHKIMja y KOMIUIeTaH Oa3uMCHH CKYyINl paBaHCKUX Tajaca. Takole, ¢opmynucaH je mocTynak 3a
HEJBOCMHUCIICHY Kiacupukanujy pasmuuantux 30Ha y ADQW. Pesynraté 3a elIeKTPOHCKY
CTPYKTYpPY CY TpPEICTaBJbeHW W JUCKYTOBAaHM y OJIEJbKY 3.3, NOK je y ozesbKy 3.4 Wu3BelIeH
KOHIIM3aH 3aKJbyUaK.

3.2 Teopujcku MOJIEN BUIIECIOJHUX HAHOCTPYKTYpa

Ha cn. 3.1 je mpeacraB/beHa CKHIla aHAIM3UPAHE CTPYKTYpE 3aCHOBAaHE Ha JIBOCTPYKO]
kBaHTHO] jamu. CucreM ce cactoju oa aBe HgTe kBanTHe jame koje cy oaBojene CdyxHgixTe
Oapujepom. OBJie je z-0ca OpHjeHTHCaHa OyX TpaBiia HapacTama. [[lupuae QW1 u QW: jama cy
O3Ha4YCHE ca Wy U W,, pectiektuBHO. [ITupuna 6apujepe (B2) usmelyy jama je o3HaueHa ca [, 10K je
ca dy, o3nauena mupuaa CdxHgi-xTe 6apujepa (B1, B3) ucre mupune xoje okpyxyjy HgTe jame.

CIIEKTPOIA

cd g, Te

=

HeTe

cd g1
H'gTE

Cimmka 3.1. Tpoxgumensuonu mematcku nprkas HgTe/CdxHgixTe ADQW cTpykType HapacTaHe y
[001] kpucTanorpadckomM mpasiy. Wy U w, cy mupune HgTe cinojeBa (QW1 u QW2, pecrieKkTUBHO),
[ je pacrojame usmely wux (Bz), d,, npencrasba mmpuny CdxHgixTe 6apujepa (B1, Bs), 1ok je x
BPEHOCT MOJIApHOT yJiena.

IIpernocraBibeHO je 1a oBe Oapujepe MMajy UCTH XEMHUJCKU cacTaB Kao U Oapujepa Koja ce Hajlazu
u3mMehy jama. PasmoTpena cTpykTypa uma koHauHy mupuny. Kaga [ — 0, qBocTpyka KBaHTHA jama
MoCcTaje jeTHOCTpyKa KBaHTHA jama IIMpUHE W = w; + w,. Kana | — 0o 1BoCTpyka KBaHTHa jama
MI0CTaje CUCTEM OJ1 JIBE HECIIPErHyTe KBAaHTHE jaMe.

Enextponcka 30nHcka cTpykrypa HgTe/CdxHgixTe mBoctpyke kBanTHe jame (ckp. DQW;
enrs. Double Quantum Well) je onpehena momohy ocmo3zonckor K - p monena (Kane, 1957; Novik
u cap., 2005):
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HE(r) = EZ(r), (3.2.1)

KOJU je MPEACTaBJbEH CKYIIOM OJf OCaM CIPETHYTHX NU(EepEeHIHjaTHUX jeHaduHa. Y jeAHAYUHU
(3.2.1), H je BHIIE30HCKH XaMHJITOHHjaH, JOK = O3HAa4YaBa CIIMHOD aHBEJIOMHHUX (QyHKIHUja x,(T),
n € {1, 2,...,8}, koje oarosapajy bioxosum cramuma y 1eHrpy bpuiyenose 3oHe. Mctu GasucHu
ckyn broxoBux ¢dyHkiuja je kopumrheH u 3a jame u 3a 6apujepe. [lomaTHo, yciea TpaHCIATOPHE
WHBAPHUJaHTHOCTH Y PaBHH CJI0jeBa, Bapujabiie X U Y ce MOTY pa3/IBOJUTH O] Bapujadiie Zz,

Ei (0, ,2) = expli(kex + kyY)] (@) x2(2) ... xn(@]", (3.2.2)

rae ¢y ky u k,, KOMIIOHEHTE TaJacHOT BEKTOpa y paBHU jame. JleTalbHUjU ONUC XaMUJITOHUjaHa je
nart y cexnuju 2.1.3.

Cuamka 3.2. EHepreTcku nujarpaM HajHHKE TPoBOHE 30HE (03HaueHe ca CB) u HajBuie BasieHTHE
30He (o3HaueHe ca VB) y ADQW crpykrypu, kaga ce npumeHu HamoH V. Y HgTe crnojeBuma
30HCKH pacniopen y [ Tauku je naBepToBaH. 30Ha ['s cuMeTpuje Koja BOJIM TIOPEKIIO O] P-opOuTaia
j€ eHepreTCKu M3Haa 30He ca ['e chMeTpHjoM Koja BOJIM MTOPEKIIO 01 S-OpOHUTaIIe.

Hymepuuko pemiaBame CBOJCTBEHOT MpoOiieMa je CIIPOBENECHO pa3BOjeM aHBENIOMHUX (YHKIHjA Y
KOMILIETaH 0a3uCHU CKYIl PaBaHCKHX TaJjlaca:

i2pnz
d ] (3.23)

N
1
Xn(Z) =7 Z Cnp €Xp [
ViLse 2= Ly

rae je Lge = wy + w, + L + 2dy,. Basuc je orpanundeH Ha npBy bpuiayeHoBy 3oy, Tj. 27|N|/Lg, <
2m/a,y, TAE je ay mapaMeTap KpucTajaHe pemeTrke. MaTtpuiia XxaMuiaToHujaHa je peaa 8 X (2N + 1).
Hanpesame koje ce jaBjba 300T HeycarJIalleHOCTH MapaMmerapa KpuctaiHe pemerke HgTe u
CdxHgixTe je yxspyueno xopuinhemem bup-ITukycoBe teopuje (Bumetu cekuujy 2.1.5).
IIpucycTBO crospalImker eleKTpUuyHOr nosba, F,;, ce Moaenyje noaaBambeM MaTpUYHUX €l1eMeHaTa
@(z) = eF, 'r = eF,z =eV(z) rnaBHoj nujaroHanu Marpuiie. EdexTuBHe wuBHIE 30HAa Cy
MOAM(UKOBaHE y IPUCYCTBY €JIEKTPUUHOT M0OJba HITO Ce MOXKe BUAETH Ha cil. 3.2. Ca ipyre cTpaHe,
MPUCYCTBO HOPMAJIHOT MAarHeTCKOr MoJba je ypauyHato KopuinheweMm IlajepicoBe 3amene u
MaTpuIe Koja onucyje 3eMaHoB edekar (BuaeTH cekuujy 2.1.4).
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C oO3mpoM ma moCTOjH MelIame 30HAa y OKBHpY pasBujeHe K:p Teopwuje, motpeOHO je
M3BPIIUTH KIacupukaujy nobujeHux crama. To je ypaheno paduyHom BepoBaTHohe KOju oaroBapa
KpamepoBomM nerenepricaHom mapy 6a3ucHux crama (Krishtopenko u cap., 2016B; Topalovi¢ u cap.
2020):

ps(kx, ky) = Z Zlc&p(kx’ ky)lzl (3.2.4)

p=—N S€S

rae je S = {1,2} 3a crama u3 nposoaue 3o0ue, S = {3,6} 3a crama Temkux wymwbuHa, S = {4,5} 3a
crama Jlakux mymsuHa u S = {7,8} 3a crama oTIEbeHa yeie CIMH-0pouTHe naTepakiumje. OBJe
je u3pauyHaTo P, Ha 0CHOBY mompuHoca |[y, +1/2) crama, py;, Ha ocHOBY nonpunoca |Ig, +3/2)
crama, p;, Ha ocHoBy mompuHoca |[g,+1/2) crama u pg, Ha ocHoBYy mompuuoca |, +1/2)
crama. Crama cy K1acupuxoBana kao mryrubuacka (hh), yKommko je ppp > P + Dep + Pso Y Ky =
0. Ca gpyre cTpaHe, ako j€ Py + Pep + Pso > Prn CTalkE TOJM30HE je KIACH(PUKOBAHO Kao
€JIEKTPOHCKO, JIAKOIIYIJbMHCKO WJIM CTamke KOje MOTUYE O] 30HE KOja je OTLEMJbEHA YCIeHd CIHH-
OpOUTHE MHTEPAKIIMje Yy 3aBUCHOCTH OJ] TOTa KOja OJl KOMIOHEHTHU D.p, Pin U Pso UMa HajBehy
Bpennoct (Krishtopenko u cap., 2016B).

3.3 Pesynratu u quckycuja

Hymepuuku padyH je crpoBelneH KOpHIINCHEM MapaMerapa Mojieia 4Yhje Cy BpPETHOCTH
MOJICIICHE TaKO Jia OOpO PEenmpoyKyjy eKCIepuMeHTaiaHe pesynrare Ha temmepatrypu T = 0K
(Sengupta u cap., 2013). OBze je ucTpaxkeH yTuIiiaj acumeTpuje KoHpuHupajyher moreHIMjama Ha
enextporcke ocoomne HgTe/CdyHgixTe mBoctpyke kBantHe jame (DQW). Pesynratu u3 oBor
onmesbka he Outm ymopelheHu ca enekTpoHCKOM cTpykrypoMm cumerpuudne HgTe/CdxHgixTe
JBOCTPYKE KBaHTHE jaMe Koja je MojaenoBana y pedepenmama (Michetti u cap., 2012; Krishtopenko
u cap., 2016B). Bpennoctu mupune crniospanimux CdxHgi-xTe 6apujepa dy,, mmmpune HgTe jama w,
U W,, U pactojama | m3mely mux cy npukazane y tabenu 3.1. Momapuu yneo Cd y CdxHgixTe
Oapujepama je wuctu 3a ciayda) SDQW u ADQW crpykrypa m wu3Hocu x = 0,7. 306or
JEIHOCTaBHOCTH HYMEPUYKOT padyHa e(eKTH Koju cy moclieauia TpaHchepa HaeJeKTpucama
u3Meljy ciojeBa HHCY y3eTH y pasmaTpambe (Xu u cap., 2010).

Ta6esa 3.1. IIpernen reomerpujckux napamerapa (dy, Wy, W), pactojama (l) u Tumna npoydeHux
DQW. Illupune HgTe ciojeBa cy o3HaueHe ca Wy U W, d}, je mupuna CdxHgixTe Gapujepa, 10k [
npeJsicTaBba pacrojame u3mehy HgTe ciojeBa. w, uma pasnuuute BpeIHOCTH, AOK ¢y dp, wy u [
WCTH 3a CBE CTPYKTYpE.

Tun dp, (nm) w; (nm)  w, (nm) [ (nm)
SDQW  Cumerpuuna 30 6 6 2,5
ADQW Acumerpuuna 30 6 7,8 2,5

Jame y SDQW crpykrypu cy mupuHe 6 nm. Y by noBehama edekra TyHeloBama
u3Mmel)y KBaHTHHX jama, OHe cy oaBojeHe TankoMm CdxHQixTe Gapujepom mmpune | = 2,5 nm. 3a
n3abpaHe BpeIHOCTH reoMeTpujckux napamerapa y SDQW ctpykTypu nosia3u 10 nojaBe MeTaiHe
¢aze koja je Beoma ciamyHa aBociojHoM rpadeny (Krishtopenko u cap., 2016B). ['maBHO cBOjcTBO
JIBOCJIOJHOT rpad)eHa je OJCYCTBO EHEPreTCKOr MpoIena KOju Ce MOKE€ OTBOPUTH M e(uKacHO
KOHTpoJiucaTu mnomohy HamoHa Ha rejry (Min wu cap., 2007). ¥ HgTe/CdxHgixTe SDQW
CTPYKTYpH, 3a oJlabpaHe HIMPHHE jama U pacTojama u3Mehy \bux, J0J1a3u 10 crenu(UIHOT 30HCKOT
pacriopena. 30He Ccy Kiacu(uKoBaHE Ha OCHOBY O0coOMHa TayjacHe (YyHKIUje (BUICTH jeAHAYMHY
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(3.2.4)) y mauxku k;; =0 (Xu u cap., 2010). Youene cy yeTupH 30HE O] HHTEpECa: JBE 30HE
o3HaueHe ca E1 u E> cy HOMHMHAHTHO e€JEKTpOHCKEe 30HE, JOK Cy 30He o3HayeHe ca Hi m H:
IIyNJbUHCKE 30HE. tbuxoBe qucnep3noHe penanuje y oJCyCTBY Harpe3ama (IyHe JIMHH)E) | Kajia je
y MoJeN YKJbyYeH YTHUIA] Hampe3ama (UCHpeKuaaHe IMHUjE) Cy MpuKazaHe Ha CiI. 3.3.
Jlucriep3uoHe penaiyje Cy u3padyHare 3a JBa HeCKBUBAJICHTHA MPABIa Y PELUIIPOYHOM IIPOCTOPY,
[100] (neo rpaduka koju je ocenden) u [110] (meo rpaduka koju Huje ocenueH). CIIMHCKH THIT 30HE
je onpehen Ha ocHoBY ocoOuHa TanacHe Gynkuuje y k= 0 (Bernevig u cap., 2006). Ca ci1. 3.3 ce
JACHO MO’Ke BHJICTH Jla Cy Ha MPHUKAa3aHUM JMCIep3rjaMa ca u 03 YKIbYUSHOT HaIpe3ama Pa3inKe y
eneprujama peaa 1 meV. To je m ouekuBaHO, aKO ce y3Me y 003Wp Maja HeycarJameHOCT
napameTapa kpuctainne pemerke HgTe jenumema u CdxHgixTe nerype na temneparypu T = 0 K
(Capper u Garland, 2011).

MpPOMEHa:
~ 1 meV

40 =06e3 Hanpesama
== Ca HANPE3aAHEM

0.4 0.2 0 0.2 0.4
[100] k (1/nm) [110]

Cimka 3.3. Jlucnep3none penanuje y SDQW crpykTypu 3a BpemHOCTH Wy =W, = 6nm u [ =
2,5 nm y oACcycTBY Hampe3ama (IyHEe JUHHU]JE) W Kaaa je y MOJied YKJbYYEH YTHIIA] Hamlpe3ama
(ucnipexuiane nuuuje). JleBu maHen cIMKe ce OJHOCH Ha cilydaj kazaa je kj = k, ([100] mpasau),

JIOK je necHU maHen popmupan 3a k, =k, rae je k| = V2k, ([110] npaBau). Ycmen cumerpuje
KoH(puHUpajyher moTeHIKjalla, CTamba Cy CIIMHCKU JIeTeHepUcaHa.

Vkynuu yraonu mMomeHT Hi m Hz crama msnHocu j = 3/2 W y OJACYCTBY CIIOJbAIEHET
€JIEKTPHYHOT [10Jba OBA CTama Cy Jerenepucana y Tauku ky = 0 (Bugeru ci. 3.3). IIpumeheno je na

Cy IMCIIEpP3HOHE pejaluje CBUX 30HAa TOTOBO M30TPONHE Yy (kx,ky) paBHM U Ja CE€ MOTy
anpokcUMMpaTd mapabosama y OKoJMHM UeHTpa bpuiyeHoBe 3oHe. IIpBo excuurToBaHO
eJIEKTPOHCKO cTame E2 ce Hanma3u u3Hax Hi cTama, ainu je eneKTpOHCKO CTame HajHUKe eHepruje £1
3HaTHO ucnoj Hi cTama, MTO je KapaKTepUCTHKa CTPYKTypa ca pa3joMJbEHUM EHEPreTCKHM
nporenoM. Takohe, Moxke ce MPUMETHTH MOCTOjame HHBEp3Uje U u3Mel)y E1 u He mto npencrassba
Moryhy WHIMKAIUjy 1a je Iouuio 1o Tomojoiike npomene kBantHe ¢asze (Krishtopenko u cap.,
2016B). C oG3upom na je koHpuHHpajyhu mnoreHuujan SDQW cumerpuuan y oOJCYCTBY
CIOJBAIIILET [10Jba, CTama Cy JAereHeprcaHa y unTaBoj bpuinyeHoBoj 30Hu.

Ha cn. 3.4 (a) u (0) cy npukazane aucnepisuone penamje SDQW crpykrype 3a cinydaj kana
je mpucyTHO HopMaiHO MarHercko mojbe B =5T u B = 40 T, pecnexktuBHO. Ycien mpHUCycTBa
HOPMAJIHOT MAarHeTCKOT IM0Jba, J0JIa3W J0 HapylllaBamka CHUMETpHje 3aCHOBAHE HAa HWHBEP3UJU
BpeMmeHa. Paznuka eHepruja crama CIMHA TOPE U CIIMHA JI0JIE jé TUPEKTHO MPONOpIMOHaiHa ca B.
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Ca cn. 3.4 ce youaBa momepaj HUXOBHX CHEpPruja yciea 3eMaHOBOT e(eKTa KOju TocTaje
u3pakeHHju ca nosehamem Bpeanoctu B. To ce Moke 00jaCHUTH YMILEHULIOM Ja je Matpuua HZ
IUPEKTHO cpa3MmepHa ca B (Bumeru jemnaumny 2.1.52). Ha cn. 3.4 je u3BpIIeHA CIHMHCKa
KIacH(puKaluja CTama y CBaKoj k|| Tauku, oceOHO. YIE0 CIIMH I'OPE U CIIMH JI0JI€ CTamka y yKYIHO]
TanacHoj QyHKIMjHU je MPeICTaB/beH Ha CIHMIM PA3TUYATUM HHjaHCaMa IL[pPHe U 6oje,
PECHEKTUBHO. YOUYCHO je MHTEPECAHTHO IMOHAIAMmE CTaka YMjU YKYIHH YraoHH MOMEHT WU3HOCH
j =3/2 y npHCyCTBY HOpPMAaJHOI MarHerckor mnosha. Ca CiHMKe ce BHMIAM Ja Ca IPOMEHOM
BPEHOCTH TAJIACHOT BEKTOpa JIOJa3M JI0 aHTUYKpIITamka CHEPruje CTama CYIMPOTHUX CIIMHOBA.
[MpunukoM aHTHYKpINTama [0Ja3d [0 HW3MCHE JOMHHAHTHE CIIMHCKE KOMIIOHEHTE IIpH
AHTUYKPIITAKY CTamkha, IIITO CE MOXKE BHJICTH Ha ymenuma cit. 3.4 (a) u ci. 3.4 (0).

20 | \ \ fg 0 rope
=y P

20 \/ ol 0 o

kol fnmj

. 0.1
zone

0 T—— .
04 02 0 02 04
[100] K (I/nm) 110

Cauka 3.4. lucneps3uone penanuje y SDQW cTpykTtypu 3a BpeAHOCTH Wy = W, = 6nm u [ =
2,5nm (a) kana je B =5T u (0) xama je B = 40 T. Ycien aejcTBa HOPMATHOT MArHETCKOT 1M0Jba
JI0JTa3u JI0 HapylllaBama CIHHCKE JaercHepaije. Ctama Cy eHEpreTCKd moMepeHa 300r 3eMaHOBOT
edexra. Jlepn nanen cmuka (a)-(6) ce ogHocu Ha ciydaj kazna je k) = k, ([100] npasan), nok je
necHu nanen dopmupan 3a k, = k,, rne je k) = v2k, ([110] npasar). Cnus rope (CrmH 1oie)
CTama Cy MpeCTaB/beHa HPHOM ( ) IMHHjOM. YMEIU Ha CIMKaMa MpUKa3yjy eHepruje

OKO cDepMI/IjCBOF HHUBOA 1/13Meljy KOjI/IX A0JIa3u 10 aHTUYKpIITakba U U3MCHE JOMHWHAHTHC CITMHCKE
KOMIIOHCHTC.

Ha cn. 3.5 (a) cy mpuka3saHe AWCIIEp3MOHE penaldje y clydajy Kaja MOCTOjH CHOJhAIlbe
eNeKTpU4HO noJbe. CIMYHO Kao U Ko aBociojHor rpadena (Min u cap., 2007), eHepreTcku npouen
u3mehy Hi n Hz 30Ha ce Moxe edukacHO mojemaBaTi MoMohy CHOJbAIIEKEr eNEKTPUYHOT M0Jba.
[IpuMeHa eeKTpUYHOT MoJba JOBOJM JIO HapyllaBamba CIHMHCKE JETeHepanuje y taukama k; # 0,
mro je mocinenuna PamoOunor (emrn. Rashba) edekra. Takohe, momasu mo oTBapama Maior
MHIMPEKTHOT eHepreTckor npouena A usmehy Hi n Hz 3oma y Gmusunu tauke k) = 0. Moxe ce
NPUMETUTH Jla aucnep3noHe penanyje Hi u Hz 30Ha umajy kapakrepucTudaH OOJHUK ,,MEKCHUYKOT
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memupa“ (He u cap., 2014) (Bunmetu ca. 3.5 (a)), mTo je BeoMa CIMYHO ePEKTy KOjU Ce jaBJba Y
JBOCJIOJHOM Tpad)eHy Kaja ce M3JI0XKH JICjCTBY HOPMAIHOT elekTpu4Hor mosba (Min u cap., 2007).
OBakaB 00JMK JAUCIIEP3MOHUX pellallvja je Tocleanlia Memama crarba Hi u Hz 30Ha nmpu koHadHO]j
BpeaHocTH k). OBO Melame y3poKyje aHTHYKPLITarb€ FMXOBUX JMCIEP3HMOHMX pejaluja IMTo
JIOBOJIM JIO TIOjaBe mporena y okonmuuu tauke k) = 0. Ca mosehasameM jaunHe €NEKTPUYHOT 10Jba,
BepoBaTHONA TYHEIIOBamWka U3 je/HE jaMe y APYyry jamy ce noBehaBa. CXOMHO TOME, aHTHYKPILITAHHE
ce momepa Ka BUIIMM BpenHoctuma k. Takobe, ycnen cnmH-OpOMTHE MHTEpAKIMjE JO0JA3U JIO
HapylaBama CIUHCKE JIereHepalyje, Ma BeJIWYMHA W TO03WIHja €HEPreTCKOT MpoIlena IocTaje
CIIMHCKH 3aBUCHA.

60 -(a.)
40 [ SDQW
%“ 20 £ =15 kV/em
s O0F H
N
>
Q
E
[

04 0.2 0 02 04
[100] K (/mm) 110

Cauka 3.5. lucnepsuone penanuje y SDQW cTpykTypu Koja je ciavyHa JBOCIOJHOM IrpadeHy 3a
BpeaHOCTH Wy = W, = 6 nm u | = 2,5 nm (a) kazxa je F,; = 15 kV/cm 1mto goBoau 10 oTBapama
eHepretrckor nponena A usmehy Hi u Hz 30Ha u mojaBe cnuHCKOr nenama ycnes PamGuHOBOT
edekra. (6) ducnepsuone penamje ADQW crpykrype kaaa je wy = 6nm, w, = 7,8nm u [ =
2,5nm y oACYCTBY €JIEKTPUYHOT MO0Jba. YCIIEA CTPYKTypalHE acCUMETpHje €HEpPreTcKu mpouen A
u3melhy Hi u Hz 30Ha HHXepeHTHO MOCTOjuU, a CIMHCKA JereHepaiyja u3Mel)y eHepreTcKuxX HUBOA je
HapymieHa. XuOpUAN3alMoOHH Npolien je o3HaueH ca Ay. JleBu nanen cnuka (a)-(6) ce oqHocH Ha
cyqaj kaza je k= k, ([100] npapaum), nok je necuu manen dopmupan 3a k, = k,, e je k; =
\2k, ([110] nmpapau). ITyne/ucnpekunane JHHHje 03HAYABAjy CTama KOja Cy JOMHHAHTHO CITHH
rope/momne.

[Mponaheno je ma A muma penaTuBHO Majie BpenHOCTH (peaa Hekoimko MeV) kama ce
NPUMEHH PETaTUBHO jaKo eJIeKTpUYHO nosbe. Ha mpumep, 3a F,; = 15 kV/cm, eneprercku mporen
m3Hocu A= 12,8 meV. A He mpenctaBba MOHOTOHY (YHKILHU]y EJIEKTPUYHOI MOJba ILUTO j€
TOCIEIMIA TIOCTOjamba JOKATHUX eKcTpeMyma Hi m H2 30ma y Taukama k) # 0 (Krishtopenko u
cap., 2016B). EnexTpruHO noJbe moTpeOHO 3a NojaBy Beher eHepreTcKor mnporena Moxe Ja JOBee
70 eNeKTpu4HOT npoboja. JJonaTHo, ca moBehaBameM €EKTPUYHOT M0JbA J0JIa3H 0 [0jaBe HOBOT
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epeKTa Koju ce OJHOCH Ha TOMEepame EKCTpeMyMa 30Ha M EHEpreTCKOr mporena ka Behum
BPEHOCTHMA K.

YMecTo eNeKTpUYHOT 1oJba, cafa he OMTH MOKa3aHO Jla U aCMMETpHja MOTEeHIIMjajla UBUIA
30Ha JOBOJHM JI0 OTBapama nporena. JJok ce mpomen usmely Hi u Hz 30na y SDQW oTBapa momohy
EJIEKTPUYHOT TI0Jba, OBJIE MPOLEN WHXEPEHTHO MOCTOjU M MOcieauia je acuMmerpuje. Ha mpumep,
Kaga cy mupuHe HgTe kBanTHUX jama w; = 6nm u w, = 7,8 nm, BeIMYMHA EHEPreTCKOT
nporennia u3Hocu A = 8,6 meV (Bumeru ci. 3.5 (6)). Crnpesambe TOMHHAHTHO CICKTPOHCKHX H
IIYIUBMHCKAX 30HA HE MOCTOjU y Tauku kj = 0. Ycnen CTpyKTypanHe acUMETpHUjE JIOJIa3H J10
HapylaBama CIIMHCKE Jierenepanuje y taukama ky # 0, cimuno kao y SDQW ctpykrypu kana ce
M3JI0KH JICJCTBY €ICKTPUYHOT 1oJba. Melhyrum, miucnepsnone penanuje Hi u Ho 30Ha cama Hemajy
00JMK ,,MEKCHUKOT LIemupa“. Ycien pa3auuuTux HIMpUHA jaMa, 0CTOje pas3iiuKe y JIOKaIu3aluju
CTamba KOja Npunaaajy nocMmarpaHum 3oHama. C o03upoM Ha TO, J0Jla3W 10 LieNama 30Ha U
OTBaparma EHEPreTCKOr nmpouena y tavku kj = 0. Mely 4etnpu npencrassbene 30ue, camo ko1 E1 u
H> ce jaBiba M3pakeHO CIMHCKO IIeTIamkbe, ITO ce Moxe BuaeTH Ha cil. 3.5 (6). To je 300r uzpaxeHor
crpesama u3Mel)y OBUX 30HAa y OKOJIMHHM Tauke aHTUyKpmTama k, = 0,14 nm~™1. V oBoj Tauku,

CTamba JBE€ 30HE Cy jako XMOpHMJIM30BaHA IITO JOBOAM 1O OTBapama MOl XUOPHANU3ALMOHOT
nporiena Ay, Unja MO3HIKja U BEJIMYMHA 3aBHUCE O] CITMHA.

T R 2 T W— )
Plar TTaTialT T @ TTRTIA
|3 [E.H i1\ i 1E.Hy 1)
s 502 coA AT
= G Iow i) AR VT
| & A y Ny
= | T r . V) A [ S, S 4 . ]
=4 §0| l/\,‘\ A I\
% g | ___ 1\ VAN | \\/\/\/I \\____
T -15-10 -5 0 5 10 15 -15-10 -5 0 5 10 15
z (nm z (nm)

Camka 3.6. ['yctuHe BepoBaTHOha y Tauku (kx, ky) = (0,0) nm~?! 3a SDQW cTpykTypy Kana je
w; =w, = 6 nm u F,; = 0. I'yctune BepoBaTHoha crimHOpa anBenonHuX ¢yHKIMja E» m Hi crama
Cy mpejcTaBJbeHE Ha JIeBOM maHeny (a), mok cy E1 u Hz crama npukasana Ha necHom maneny (6).
360r 60Jbe BUIJBHMBOCTH, I'YCTHHE BepoBaTHOha cy BepTukanHo ojaBojee 3a 0,07 (pei. jen.). Ycnen
CIIMHCKE JIeTeHepalltje, I'yCTHHE BepoBaTHOhA 3a CIIMH rope W CIIMH JI0JIe CTamba Cy UCTe.

Y muiby 5a ce oApend Ha KOjU HAuMH acuMeTpuja MOTEHLIMjasla CTPYKType yThde Ha
JIOKaIM3alljy HOCHJIalla HaeleKkTpucama, Ha ci. (3.6-3.8) je mpukazaHa 3aBUCHOCT T'YCTHHE
BepoBaTHONA 0J1 KOOPJMHATE Z, 3a CBE YeTHPH 30He y Tauku Kk = 0. Ha ci. 3.6 u cn. 3.7, cy nare

ryctude BepoBatHoha y SDQW crpykrypu 3a ciydaj kaga je F,; =0 m Fp = 15 kV/cm,
pecniektuBHO. Ha ci1. 3.8 cy npukazanu pesyarartu 3a ADQW crpykrypy. Ctama koja npunanajy Ez
u Hi 3oHama cy npukasana Ha ci. 3.6 (a), 3.7 (a) u 3.8 (a), 10k cy crama koja npunanajy E1 u Hz
30HaMa TpuKazaHa Ha ci. 3.6 (0), 3.7 (6) u 3.8 (6). JloMmrHAHTHO eNeKTpOHCKe 30He, E1 u Ez cy
dopmupane ox |Tg, +1/2) u |Ig, + 1/2) Broxosux crama y rientpy bpunyenose 30He, 1ok Hi u Hz
30HE TIOTHYY UCKIbYIHBO o1 |[g, +3/2) crama. Hi1 u Ha, xao u |Ig, + 1/2) xomnonenTa E1 u E>
30Ha cy BehuM JeioM JloKalu3oBaHa y HEeHTpaiHuM JenoBuma HQTe kBanTHux jama. Ca japyre
crpane, |, +1/2) xommnonente E1 u E» cy nokanm3oBane Ha rpaHMYHO] MOBPUIMHH jaMa H
6apujepa.

VY 0oICYCTBY €JEeKTpHUYHOT MoJba, 3a u3aOpane aumensuje SDQW crpykrype ce Moxe
BHJIETH J1a 1IOCTOjU nereHepanuja nsmelhy Hi m Hz 30na y Tauku k) = 0. tbuxosa crama cy ciim4Ho
Jokanu3oBaHa (Buzaetu ci. 3.6 (a) u ci. 3.6 (0)) u nocenyjy CynpoTHy napHocT. EnxekrpuuHo nosbe
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noBehaBa BepoBaTHOhy TyHenmoBama u3Mel)y jama, IITO JOBOAM O MPOCTOPHE Pa3IBOjEHOCTH
crawa Hi u Hz 30na (Bumetn ci. 3.7 (a) u cin. 3.7 (6)) u oTBapama enepreTckor npouena. Ha ci. 3.8

(@) u cin. 3.8 (0) ce Moke BUICTH Ja ENEKTPOHCKAa W IIyrsbuHCKa ctama ADQW crpykrype
UCII0JhaBajy OCOOMHY aCHMETPH]E.
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Cuamka 3.7. T'ycrune Beposatnoha y tauku (ky, k,) = (0,0) nm~! 3a SDQW ctpykrypy kana je
w, =w, = 6nmu F,; = 15 kV/cm. I'yctuHe BepoBaTHOhA CiMHOpa aHBENONMHUX QyHKIHM]ja E2 1
Hi crama cy mpencrtaBibeHe Ha JieBOM maHeny (a), 1ok ¢y E1 m Hz crama mpukasana Ha JeCHOM
naneny (0). 30or 60Jb¢ BUIJBUBOCTH, I'YCTHHE BepoBaTtHOha cy BepTuKanHo oaBojene 3a 0,07 (per.

jen.). Ycnen cruHCKE JeTeHepaluje, TYCTHHE BepoBaTHOhA 3a CIIMH TOpEe W CIUH JI0JIe CTama Cy
ucTe.
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2 5 N y: N/
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0 . /.\’\f'.—\ A N ./\.'\/\/\ n
-15-10 -5 0 5 10 15 -15-10 -5 0 5 10 15
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Cauka 3.8. I'yctune BepoBaTHOha y Tauku (kx, ky) = (0,0) nm~13a ADQW crpykrypy Kaza je
w; = 6nm, w, = 7,8 nm u F,; = 0. 'yctune BepoBatHOha crimHOpa aHBenonHUX GyHKIHja Ez u
H: crama cy npezacTaBibeHe Ha JeBOM maneny (a), 10k ¢y E1 u Hz ctama npukaszana Ha gecHOM
naneny (6). 30or 60Jbe BUIJBUBOCTH, I'YCTHHE BepoBaTHOhA cy BepTUKaIHO ojBojeHe 3a 0,07 (pen.

jen.). Ycnen CIMHCKE JereHepaluje, TyCTUHE BepoBaTHOhA 3a CIIMH TOpe U CIUH J0Jie CTama Cy
UCTE.

Crmnuno xao y SDQW crpykrypu kama je Fo # 0, Moxe ce mpumerutd aa cy |, £1/2) u
|Tg,+ 1/2) xommonente E1 m E> 30Ha Behum 1eoM JOKaaM30BaHE CaMO Yy jeHOj OJ jama.
Jonarso, |Ig, + 1/2) koMIoHeHTa je TOMepeHa peMa UBHI[aMa KBaHTHUX jama. 3a ciaydaj) ADQW
CTPYKTYpE€, OCHOBHO IIYIUBMHCKO CTamke Hi je nokamm3oBaHo y mupoj jamu (ci. 3.8 (a)), mok je
NPBO €KCIUTOBAaHO H2 cTame NoKaIu30BaHo y yxoj jamu (ci. 3.8 (0)).

Jla Ou ce paszjacHuo edekar xuOpuaM3alMje WIKM cOpe3ama u3Mely crama, moTpeGHO je
JIeTaJbHO aHANU3UpaTH OO0NHK TycTHHA BepoBaTHoha Ei1 u Hp 30Ha. To he 6utu ypaheno ympaso 3a

cyqaj ADQW crpykrype 4mja je qucnep3uja npukasana Ha ci. 3.5 (0). buhe ananusupane tanacue
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dynkimje 3a obe BpenHocTH crmHa y nBe pasmuunte Tauke, 1) (ki ky) =(0,0)nm™! u 2)

(kx, ky) = (0,14,0) nm™1. Pagu jemHOCTaBHOCTH, yMECTO MOjeMHAYHUX KOMIIOHEHTH CIIMHOPA
. 2 2

aHBeNIONMHUX (QYHKIMja, mocMarpahe ce yKymHa ryctuHa BepoBaTHOhe |Ek”| = Zfl=1| )(n(k”,z)l

HOpManu3oBaHa Ha jemuHUIy (Xu u cap., 2010). Pesynrarm 3a ciydaj kama je (kx,ky) =
(0,0) nm~ u (ky, k) = (0,14,0) nm™* cy npescrasmbenn Ha ci1. 3.9 u 3.10, pecriekTHBHO.

0.8 }
— H,]
= 0.6 =]
2
5
=04 H,.1
&
) |
H 0.2 E
~ "\ //\\ 7
0 . .// \.~"~-(/ '_./ N .El"l'
20 -15 <10 -5 0 5 10 15 20
z (nm)

Camka 3.9. Viynua ryctuna BepoBatHohe y Tauku (ky, ky) = (0,0) nm~! 32 ADQW crpykTypy
kKama je w; =6nm, w,=78nm u F, =0. Beprukamue ( ) WCHOpeKHuIaHe JHHUJE
MpeACTaBIbajy TpaHuile ciojeBa. [lyHe/ncnpeknmaane JIMHKM]E O3HA4YaBajy CIUH TOpE/M0JIe CTama.
3601 60Jb¢ BUIJBHBOCTH, T'YCTHHE BEpOBaTHONA Cy BepTHKAIHO pa3aBojeHe 3a 0,2 (pe. jen.).
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Cauka 3.10. VkynHa ryctuHa BepoBaTHOhe y Tauku (kx, ky) = (0,14,0) nm™! 3a ADQW
CTPYKTYpy Kaza je w; = 6 nm, w, = 7,8 nm u F,; = 0. Beptuxanue ( ) UCIIpEKUIaHe JINHUje
NpeJCcTaBibajy rpaHulle ciojeBa. IlyHe/mcrpekunane JMHUje O3HA4YaBajy CIUH TOpe/I0Jie CTamba.
3060r 00Jbe BUIJBUBOCTH, TYCTUHE BepoBaTHOhA Cy BEpTHKAIHO pa3iBojeHe 3a 0,2 (pen. jen.).
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CrnuHcka M opOuTanHa Kiacu(uKkaluja TMpUKa3aHUX CTamba je HM3BpIIEHAa Ha OCHOBY OcoOMHa
onrosapajyhux Tanacaux dynkimja y (ky, ky) = (0,0) nm™! (Xu u cap., 2010; Krishtopenko u
cap., 2016B). [lynum/ucnipekujanuM JIMHUjaMa Cy O3HAa4YeHa CTama CHHHA rope/mnoie. 30or 0oJbe
BU/IJbMBOCTH, TycTHHE BepoBatHoha 3a E1 u Hz 30He cy momepene mo y ocu 3a 0,2 (pen. jen.).
Taxolbe, pemocnen TamacHuX (yHKIMja OAroBapa peAaociey BUXOBUX AUCIEP3MOHUX pelanuja y
taukn (ky, ky) = (0,14,0) nm™!, mro ce Moxke BUAETH YKOIMKO ce yrnopeau ci. 3.5 (6) ca ci. 3.9
u ci. 3.10.

Ha cn. 3.9 ce mMoxe Bunetu na 3a (ky, ky) = (0,0) nm™~! crpesame uzmehy Ex u Hz 30ma
Huje u3paxkeno. Ca ucre ciuke ce npumehyje na 3a ciuydaj kana je (kx, ky) = (0,0) nm™?! nocroju
JereHepanuja u3Mel)y CriuH rope u CIuH Joje ctama E1 u Ho 30Ha 1 3aBUCHOCT HUXOBUX I'yCTHHA
BepoBaTHOhA o/ KoOpAWHATE Z je uiaeHTH4YHa. Hz 30Ha je HajsehuM AemoM JOKaIM30BaHA Y YXKO]
QW1 HgTe jamu, nox je E1 30Ha 32 006e BpeqHOCTH CIIMHA JIOKAJIM30BaHa BehuM JeioM 1Mo uBHIIaMa
mmpe HgTe QW. jame. Kana je (ky, ky) = (0,14,0) nm™?, crama E1 u Hz 30Ha HuCy crniuHCKM
nererepucana (cin 3.5 (6)). Ha ci. 3.10 ce mMoxe jacHO BHICTH Ja y TOM CIydajy paciojena
BepoBaTHOhA CTama CHMH rope/none Buiie HUCY ucta. Ca mopacToM Ky J0Jnasu O HU3PAKEHOT
cinpe3ama usMmely Ei1 cnun rope m H. cnun rope crama y obe HgTe jame. OBo crpesame je
mpaxenuje y mnopehemy ca crpezamem usMely crnuH gone crama. 300T TOra je BPETHOCT
XAOPUAM3AIMOHOT €HEePreTCKOT Tmporena A, 3a CMH rope CTama HEemTo Mama y mopehemy ca
€HEepPTreTCKUM TIPOIIETIOM 3a CITMH JI0Jie cTama. EHeprercku mpouen m3mely cruH rope crama Ei u
H> 3ona u3nocu A= 3,9 meV.
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Cauxka 3.11. (a) Eneprercku nponen A uzmehy Hi u Hz 30Ha kxao ¢dyHkuMja penaTuBHOT OJHOCA
& = w,/w; 3a BpeaHoctu MoaapHor yaena x € {0,5,0,7,0,9} na remneparypu T = 0 K.

Eneprercku nmponen y SDQW ce nosehasa ca enekrpuuHuM nojbeM. CiavuaH 3akjbydak ou
Morao a priori ma ce u3Be/e 3a ciydaj U3pakeHe acCHMETpHje MoTeHIMjana nBuia 3oqa y ADQW.
Crenen acuMeTpuje OM yTUIIA0 Ha Mpolen u3Mel)y MIYIMJbUHCKUX CTama, Kao W Ha mpoiien usmehy
eJIEKTPOHCKUX M HIYIJBMHCKUX cTawma. Ha mpumep, acumerpuja OM ce MoOrja KOHTpOJHUCATH
BapHUpameM IIHMPHUHE jefHE OJf KBaHTHHUX jama, JOK OM IIMpUHA Jpyre jame Ouiaa KOHCTAHTHA. Y
pany je mupuHa npBe KBaHTHE jame QW1 ¢ukcupaHa Ha BpeJHOCT w; = 6 nm, JIOK je LIMpUHA
Jpyre KBaHTHE jaMe BapupaHa y ofcery oa w, € [6,11] nm. Ha cn. 3.11 u cn. 3.12 je npukasana
3aBHCHOCT €Heprerckux mporena A u Ay ox penatuBHor onmoca (& = w,/w,) mmpuna HgTe
KBaHTHUX jama. [IpeTxoaHo je mokasano ja je 3a k; = 0 nokanusanuja cTama y Hi 30HM IPETERHO
y IIHpPOj jamH, JOK je 3a Hz 30Hy nokanu3anuja mpetexxHo y yxoj jamu. lITto je Beha pasnuka
u3Mehy mupuHa jama, To je Beha pasnuka y BUXOBUM eHeprujama koHpuuupamwa. C 003upom Ha
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TO, ca mopactoM § pasznuka u3mel)y eHepruja qBa crama ce nosehasa. [Ipyrum pednmMa, eHepreTcKu
nporen A m3mel)y MIYMUBMHCKHX CTama pacrte ca ¢, mTo je mpukazaHo Ha ci. 3.11. Jlomartho,
JMCTIO3UIIMja 30HA 3aBUCHM W OJ MOJAPHOT yiaela X KOjU ce KOPHUCTH 3a (DUHO TOJICIIaBamkhe
SJIEKTPOHCKUX OCOOMHA CHUCTeMa KOjU C€ cacToju oJ KBaHTHHX jama (Sengupta u cap., 2013).
Moryhe je mpuMeTuTH 1a ce 30HCKM o()ceT 3a IyrbuHe moBehaBa ca moBehaBameM BPEIHOCTH X
Te KOH(UHHpame IIyIJbUHA T0CTaje M3paXKEeHH]e YUME Ce CMamyje BepoBaTHOhA 3a TyHEIIOBame
n3mely jama. OBo moBou 10 moBehama eHepreTckor mpoierna A.

10} 1
x=0.5
/_\8- ———x=07| A
> x=0.9
]
E6f -
< al ]
\\
2- \ -
. \\
0 , R 7 I
1 1.1 1.2 13 14 15 16 1.7 1.8
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Camka 3.12. Xubpunuzarmonu nporien Ay usmehy E1 u Hz 30Ha kao dyHKIIMja penaTuBHOT 0JHOCA
¢ = w,/w; 3a Bpeanoctu mMonapHor yaena x € {0,5,0,7,0,9} na remneparypu T = 0 K. Criuncka
CTama Cy 03Ha4YeHa CTpeuilaMa HEMOCPEIHO Y3 oAroBapajyhy nunujy.

Konauno, ananu3upan je W yTula] edekata acuMeTpuje M MOJICKOT yjaena Ha
xubpuauzanronn nporen 'y ADQW. V cumerpuunum jamama, E1 m H2 30He cy roroBo
nerenepucane 3a sehe Bpennoctu k| (Buneru ci. 3.3). Kana jenna on 1B jame nocTaHe mupa, 30He
CauMIb-CHE O] CTamka Koja cy BehWM JIeJIoM JIOKaJIM30BaHA y YXO] jaMH UMajy yoOW4ajeH 30HCKH
pacriopen. Ca npyre cTpaHe, 30He KOMIIOHOBAHE O CTama Koja Cy JIOKaJIH30BaHa y IIHUPOj jaMH Cy
nHBepToBane. E1 u Ho 30He ce nenajy u 3a oapeheny BpeaHoct dakropa acuMmeTpuje &, 101a3u 10
OTBaparma XMOPUIU3AMOHOT npouena Ay npu KOHauHOoj BpeAHOCTH k. Ca nasbum nosehasameM ¢,
SHEePreTCKU BUIIIA JAKOUIYIUBUHCKA 30HA Ce PUOJIIKaBa EHEPreTCKU HIDKO] eIIEKTPOHCKO] E1 30HM
MIpH YeMmy J0Ja3u 10 BUXOBOT Memama. Ca nosehamem ¢ mos1a3u 10 Memiama U ca 30HOM Ejg, mto
JOBOJIM 10 TOCTENEHOT CMamelmha M Hilue3aBama mnporena. Ca nosehaBameM MoIapHOT ynena,
J07a3u JI0 CHaXHHjET KOH(UHUpama eIEeKTpOHa M NIYIUBMHA IITO JOBOJU JIO OIITPHX
AHTUYKPIITamka U3Mel)y 30Ha U CXOJHO TOME JIO ONaJiakha BPEAHOCTH XHOPUIM3AIMOHOT Mpolena
Ay.

3.4 Caxerak

VY 0BOj ri1aBM Cy TEOPHJCKM HCTpak€Ha CBOJCTBEHA CTama y CTPYKTYpU ACUMETPUUYHUX
HgTe/CdxHgixTe kBanTHHX jama momohy ocmo3oHckor KejHoBor K- p mozena. Ilponahena cy
crienupuYHa CTamba ca YKYITHUM yTaOHHMM MOMEHTOM j = 3/2, usMmel)y kojux 10Ja3u 10 OTBapama
€HEePreTCKOT MpOoIlena Yak U KaJia je eIEKTPUYHO M0Jbe jeJJHAKO HYIU. BennunHa oBor eHepreTckor
mpoIriena ce Moxe e(hUKacHO MojelIaBaTi BapupamkeM BPEIHOCTH ojHOca mmpuHa HgTe jama (£).
3a oapehenu orcer BpeAHOCTH ¢ jaBjba C€ M3pakeHa XUOpHAM3alUja M3Mel)y eIeKTPOHCKHX U
IIYTJBMHCKUX CTama. 300r Tora, J0J1a3u J0 I0jaBe XUOPHIM3ALMOHOT Mpoliena MpH KOHAYHO]
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BpeaHoCTH k). JloOujenn pesynratu ykasyjy Ha MOIyhHOCTH IOJI€IIaBamba €HEPreTCKOr Npouena y
acumerpuunuM HQTe/CdxHg1.xTe kBaHTHIM jamama OWIIO BapHpameM IUPUHE jeJHE 0J1 KBAHTHUX
jama, Omio mpomeHoM BpeaHocTr MoJapHor yaenda Cd y CdxHgixTe serypu. Ilponaheno je na
BEITUYMHA XUOPUAM3AIMOHOT MPOIIeTIa MOXE UMATH BPEIHOCT o] mpubiauxkHo 12 meV kana Huje
NPUMCEEH HAloH Ha rejry. To je ynopeauBO ca SHepPreTCKMM MpOILENOM CHMETPUYHOI CHCTEMa
KaJa ce MPHUMEHH elleKTpuuHo nosbe F,; = 15 kV/cm. Takole, 30He HCIOJbaBajy WHBEPTOBAHU
pacropen, rna ¢ 003UpoM Ha TO MAKJPMBO JW33ajHUPAH ACUMETPUYHH CUCTEM OM MOTA0 MCIOJBHTH
TOTOJIOMKE e(peKTe CIAMYHO OCTAJIUM CTpyKTypama Koje ce Oasupajy Ha HQTe/CdxHgixTe
KBaHTHHUM jamMaMa.
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4. EnextpoHcka ctama y 2] HgTe HaHocTpykTypama y IpucycTBY
HOPMAaJTHOT MAarHeTCKOT M0Jbha

4.1 YBox

KBanTtHe Tauke (ckp. QD; enri. Quantum Dot) cy cuctemMu y Kojuma je KpeTarmbe eJIeKTpoHa
U IIyIJbMHA OTPAHMYEHO y CBa TPU MPOCTOpHA mpaBua. OBHM CHUCTEMH IOCENyjy IHCKpPETaH
€HEePIeTCKU CIIEKTap M IMOJIECHBAa ONTHYKA CBOjCTBA. Y OBOM OJEJbKY Cy MPOYUYCHA €IEKTPOHCKA H
onTuyka cBojctBa HYTe KBaHTHHX Tavaka.

VY nocnenmux map roauHa HgTe jenumeme je MOCTano MOMylIapHO 300T jJeIUMHCTBEHUX
Tomnoyomkux ocoonna. Jlo6po je mo3Haro na BajeHTHa 30Ha HYTe Boau mopeksio oja S-opOuTasie u
nocenyje I's cumerpujy, AOK je MPOBOJHA 30HAa HacTaja oja P-opOutana u uma ['g cumerpujy.
[TpunrkoM WHBEp3Hje 30HA JI0J1a3U /IO MPOMEHE KBaHTHE (aze M3 CTamba HOPMAITHOT M30JIaTopa y
CTame TOMOJIONIKOT u3oaTopa (Sengupta u cap., 2013). HemaBHUM TEOPHJCKUM HCTPAKUBAFBHMA j&
YCTaHOBJbEHO J1a YaK U MoHOCI0] HgTe mMoxe rmoceoBaTy HETPUBHjAIHY TOTIOJIONIKY a3y Kazia ce
M3JI0KU JICjCTBY TEH3MOHOT Harmpe3ama y paBHu (Li m cap., 2015). HgTe kBanTHEe jame umajy
€HEepreTCKH Mpolen y KOojeM J0Jla3d /0 IOjaBe CTama ca MBUYHOM JIOKAIM3AIMjOM KoOja Cy
3amTuheHa CHMETPHjOM 3aCHOBaHOM Ha MHBep3Huju BpemeHa (Bernevieg u cap., 2006; Konig u cap.,
2007B; Topalovi¢ u cap., 2019; Topalovi¢ u cap., 2020). [Topex Tora, Ha 0OCHOBY Moie1a (POHOHCKE
nucrepsuje je yctaHoBsbeHo na cy 2] HgTe cahactu MoHOCHOjeBH AMHAMMYKHA CTAOUIIHU U Jia ce
MOT'Y HCKOPUCTHUTH 3a peau3alujy HoBux 2]1 xerepocTpykTypHHX Hampasa (Zheng u cap., 2015).

HaBenena ucrpaxuBama Cy MOCITY)KHIa Ka0 MOTHBAIMja a CE Y OBOM IIOTJIaBJbY UCTPaKe
€JIEKTPOHCKA CTama M onTuyka cBojcTBa 2] HgTe kBagpatHux KBaHTHHX Tadaka (ckp. SQD; eHri.
Square Quantum Dot), xekcaronanuux kBaHTHHX Tadaka (ckp. HQD; enrnm. Hexagonal Quantum
Dot), kBagpaTHuX KBaHTHUX mpcTeHoBa (ckp. SQR; enrn. Square Quantum Ring) u xeKcaroHaTHHX
kBaHTHUX mpcreHoBa (ckp. HOQR; enrn. Hexagonal Quantum Ring) y HOpMaaHOM MarHeTCKOM
moJby. Y OIHOCY Ha KBaHTHE Tauke KBaHTHH mpcreHoBu (ckp. QR; enri. Quantum Ring) cy
MoceOHO WHTEPECAHTHH jep JOJAaTHO OrpaHHuYaBajy KpeTame HOCHJIAla HaeJeKTpHCama yCiel
MPHUCYCTBA YHyTpalimkuxX wuBuia. OBO JIOBOAM 10 T0jaBe€ HOBHX HHTEPECAHTHUX edekara y
MarHeTCKOM I10JbY KOjU Cy IIOBE3aHH ca mojaBoM AxapoHoB-bomosux (ckp. AB; enri. Aharonov-
Bohm) ocummaruja (Aharonov u Bohm, 1959). BaxkHO je HanmoOMeHYTH Ja Cy J0 caja MPOU3BEIACHH
HgTe kBaHTHH IPCTEHOBH ME30CKOTICKHUX JUMEH3Hja ca CPEIHbUM paarjycoM oA 1 um, Ko Kojux
nona3u 10 mojaBe manux AB ocumianuja y okBupy ekcrmepumenarta (KOnig u cap., 2007B).
Hanockonicku HQTe mpcTeHOBM MPOCEYHOT pajaujyca OJf HEKOJIMKO HaHOMETapa 10 calla HUCY
npousBefcHu. Mehytum, ca majbuM HampeTKOM TOCTyIakKa MPOU3BOAE OYEKyje ce y OJIMCKO)]
OyayhHOcTH ekcriepuMeHTalHa peanu3anuja U oBakBux HQTe naHocTtpykrypa. TpeHyTHO Cy
excriepuMenTanHo peanuzoBane camo HgTe CQD ca paaujycom mawum og 10 nm, a Bepyje ce aa
he M KBaHTHE Tauyke M NPCTEHOBH OJ MoOHocioja HgTe cauyHux aumeHsuja OUTH YCKOPO
MIPOU3BE/ICHU.

EnexTpoHcka cTama y HAHOCTPYKTypama c€ MOTY 3Ha4ajHO MEHATH U MPOMEHOM HUXOBHX
reomerpujckux napamerapa (Holtkemper u cap., 2018). V oBoj rnaBu he Outu wuctpaxene
pasznumuute MoryhHoctu xontpoiie ocobuna 2/ HgTe QD u QR crpykTrypa mpoMeHOM HHXOBOT
obnuka u Tuna rpanuna. Luse je na ce Teopujcku ncnuTa U noHamame cramba y S(H)QD u S(H)QR
CTpyKTypamMa y HOPMAaJHOM MarHeTckoM nosby. ¥ cekuuju 4.2 he nmpBo OUTH NMpenCTaB/bEH MOJET
KOJU C€ 3aCHHBA Ha EMITMPHUJCKOj METOH jake Be3e. OBae he OMTH MOKAa3aHO KaKO je CIOJbAIIHE
MarHeTcKo MoJbe YKJbYUEHO y Mojes. Pe3ynraTu 3a eHepreTcke HUBOE U ONTUYKH criekTap he outu
npeacraBibeHu y cekunju 4.3. Konauno, y cexuuju 4.4 he 6utu par caxerak 100ujeHUX pe3yiTaTa
Y U3BE/ICH KOHIIM3aH 3aKJby4aK.
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4.2 TeopujcKH MOJIEIT JaKe BE3€ 32 KBAHTHE TaYKE U IIPCTEHOBE

Ha ci. 4.1 u cn. 4.2 je gar memarcku npuka3d Hymepuuku npoydenux 2/1 S(H)QD u
S(H)QR koje cy mosunmonupane y X-y pasuu. Ha ci. 4.1 je ca d,,; O3Ha4YeHa Jy)KWHA HBHIIC
noymronandae QD, moxk je Ha ci. 4.2 ca d,,; O3HA4YCHA JY)KHHA CIIOJbAlllhe UBUIEG, d;, MYyKHHA
YHYTpallhe UBHIIC, & W je IIMPHUHA KBAHTHOT NMPCTEHA. Y KBAJIPAaTHUM CTPYKTypama Cy MPHCYTHH
,Merane gorespacte (ckp. AC; enri. ArmChair) u umk-ak (ckp. ZZ; enri. Zig-Zag) uBuiie, 10K
XeKCaroHaJHe CTPYKType uMajy camo ZZ uBune. CBe HAHOCTPYKTYpE UMajy MOJjeIHAKY TOBPIIUHY
S = 25,30 nm?2. V tabenu 4.1 cy npexncrabibeHu reomerpujcku napamerps (dgye, din, W) u 6poj
BNYHKX aToMa (N5 o,) Y PA3MOTPEHHM HaHOCTPYKTYpaMa.

@ ©)

AC

Cauka 4.1. lllemaTckn npukas y X-y paBHH HymMmepuuku uctpaxenux (a) SQD u (6) HQD. dy; je
nyxuHa uBuine nosmroHamae QD. AC u ZZ o3navaBajy (oresbacT W IMK-IIAaK THIT HBUIIA,
PECIIEKTHBHO. (pBenn) kpykuhn o3nauasajy Te(HQ) atome.

(6)

Cinka 4.2. Illemarcku npukas y X-y paBHu Hymepuuku uctpaxkerux (a) SQR u (6) HQR. dyy: je
IyXUHa criojbaike uBuIe 3a QR, d;, je ny)kuHa yHyTpalimke uBuie, u w je mupuna QR. AC u ZZ
o3HavaBajy (oTe/hbaCTH W IHUK-IIAK THI MBHIA, PECIIECKTHBHO. (upBenu) kpyxuhu
o3nauaBajy Te(Hg) atome.

Tabexa 4.1. [Ipernex reomerpujckux napamerapa (doyt, din, W) 1 6poja uBuuHNX aToMa (Ny e,) 3a
onpeheHn oONMMK M THUI HAHOCTPYKTYpe. do,¢ O3Ha4aBa IyxuHy uBuue 3a QD wmm nyxuny
crnioJpaiime uBuile 3a QR, d;, je nyxuna ynyrpamme uBuie 3a QR, 1ok je w mupuna npcrena. AC
u ZZ cy o3Hake 3a (pOoTeJbaCTH U IIMK-11aK TUI UBUIIA, PECTIEKTUBHO.

O6uK Tun I'panuna dozlrﬁsg)in) w (nm) Ns ca
O Tauka AC+ZZ 5,03(-) 46
@) Tauka ZZ 3,12(-) 40
] [Ipcren AC+Z7ZZ 5,63(2,53) 1,55 76
O [IpcTen 7 3,52(1,63) 1,89 68
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3a MOJIeTIOBambE CICKTPOHCKUX cTamba Y HQTe KBaHTHUM Taukama U IPCTCHOBUMA YBOJIHU CE
XaMUJITOHHUjaH MpeMa MOJIey jake Be3e HamucaH y GopManu3my ceKyHaapHe kBantuzamuje (Slater
u Koster, 1954; Shen, 2012):

H = Z Eic-l-i,a'ci,a_ Z ti,jc-l-i,O'Cj,O" (421)
i,o=1,1 (i,j),o0="11

Ca mHgekcom i y jemHaunHu (4.2.1) Ccy 03Ha4YeHAa aTOMCKa MeCTa y KPHUCTAJIHO] PEIISTKH, j Ce
OJTHOCH Ha HajOMMmKe CyceJHe aToMe aToMmy i, JOK Cy Ca 0 O3HadyeHa EJCKTPOHCKA CTama CIHHA
rope (T) u crnuna none (1), pecnekTHBHO. €; je marpuma ‘“on-site” eHepruja aroma i, JOK je
CONCTBEHa cUH-0pOuTHA MHTepakimja (ckp. SOI; enrn. Spin Orbit Interaction) ykibyuena y mojen
Kpo3 HeaujaroHanHe wiaHoBe oBe Matpuiie (Chadi, 1977). JIee oBakBe MaTpuiie Cy MOCEOHO
Gopmupane 3a Te anjon u Hg katjon. t; ; “off-site” marpuiie onucyjy eIEKTPOHCKH CKOK (TIpesas)
ca atoma j Ha atom i (Shen, 2012). ¢T;, u ¢;, cy onepatopu Kpeaiuje 1 aHUXUJIALKj€E €TEKTPOHA
ca CIIMHOM 0 Ha MecTy i. Y alpoKcHMaIuji MeTo/a jake Bese kopumihed je sp3d°s” 6asucuu ckym, a
€JIEKTPOHCKH CKOKOBH Cy OTPaHMYEHHU Ha MPBOT HAJOIMKeEr cycena. ATOMH ca Mame OJ1 IBE Be3e Cy
YKJIOWEHU U3 CTpYKTypa. Bpeanoctu “on-site” eHepruja v eHepruja CKOKOBa Cy MpPEJICTaB/bEHU Y
[punory 2. YV oAcycTBY CIOJbANTHET MarHETCKOT M0Jha EHEPIHje CYy IBOCTPYKO ACTCHEPHCaHe, ITO
je mocnemuia CHMETpHje 3aCHOBaHE Ha HWHBEp3Wju BpeMeHa ommcaHe y Kpamepcooj (xoi.
Kramers) teopemu (Klein, 1952).

VYTuiiaj MarHeTCKOr 1MmoJjka je YKJbY4eH y Mojien kpo3 IlajepicoBy 3ameny koja Moaudukyje
“off-site” maTpuiy yBohemeM (azHOT omepaja KOju 3aBUCH OJ] MarHETCKOT BEKTOP MOTEHIIMjajIa
(Grafu Vogl, 1995; Pertsova u cap., 2015):

L2TC o1
Z— ["JAd
tyy - tie Pl M, (42.2)

rae je ®, = h/e xBanT MmarHerckor Quykca, h je IlmaHkoBa KOHCTaHTa, € j& EJIIEMEHTapHO
HaeJeKTPUCake U A je MarHeTCKH BEKTOP MOTEHIMjald. Y TPBOj apoKCUMAIlUjH, Kajaa cy edexTu
MarHeTCKOT T0Jba Ha CTamka yHyTap aToMa 3aHeMapeHH, oBa Mojau(UKalfja je MHBAapHjaHTHA y
oxHocy Ha kamubOpanujy (Graf m Vogl, 1995; Boykin u cap., 2001). Kopumnihena je Jlanmayosa
kamubpanrja A = (0,Bx,0) y OKBHpY KOje je MAarHercko I0Jb€ OPHjEHTUCAHO IyX Z Oce. 3a
€JIEKTPOHCKE CKOKOBE ca MecTa [ Ha MECTO j, FPaHUIIe UHTEerpayia y jeiHauunu (4.2.2) ce 3aMenyjy,
na je 30or Tora t; j = tTj,l-. Kana je cnuH ykJby4eH, CBOJCTBEHE €HEPTHje CTama ca CIIMHOM Tope
(criuHOM J1071€) ce cMambyjy (moBehaBajy) mponopuruoHaiHo ca BpeaHoihy Maruerckor moJba (Graf
u Vogl, 1995). C o0G3upom na Hema (PU3MYKOT 3HAYAja MPUIUKOM OOjallmbaBamba Pa3MOTPEHUX
edekara, WHTEpPaAKIMja CIOJbALIBET MArHETCKOr T0Jba Ca CIUHCKUM MAarHETCKHM JTUTIOJTHHM
MOMEHTOM €eJIEeKTpOHa HUje ykibydeHa y mojen (Pertsova u cap., 2015). CBojcTBeHe eHepruje u
CBOjcTBeHH BekTopu cy mnpoHahenu nHymepuuku mnomohy PYBINDING codtBepckor makera
(Moldovan u Peeters, PYBINDING Vv0.8.0) koju Bpuiu qujaroHanusanujy jeqHaunse (4.2.1).

I'yctuna enektponckux cramwa (DOS) QD cucrema je mpeactaBjbeHa CyMOM JienTa
¢dyHKIM]ja Koje Cy LEHTpUpaHe Ha MO3MIMjaMa CBOJCTBEHUX eHepruja cucrema. KBaHTHe Tauke ce
OOMYHO TPOM3BOJIE y aHcaMOIMMa, TJe BEIMYMHA Tayke HE MOKe OUTH Yy MOTIIYHOCTH
KoHTponucana. OBa Bapujalja y BEIMYMHU JOBOAM JO TI0jaBe€ HEXOMOTEHOT NIHpeHa
CIEKTpaJIHUX JIMHHMja ONTHYKE arlcopiiyje nwin emucuje. Jla 61 ce onucano oBo HIMpemeE, U3pa3 3a
DOS ce moauduxkyje

DOS(E) = z I'(E, — E), (4.2.3)
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rae je E,, eHepruja n-or crama a0k je I' Taycosa (mem. Gaul) ¢yukiuja (Yates u cap., 2007; Liu
cap., 2017)

1 _@p)?
e 2ct (4.2.4)

I['(AE) =
cV2m

OBako momudukoBan m3paz 3a DOS y 3HayajHOj MepH oOJlaKIIaBa HYMEPHUYKHA pavdyH ONTHYKE
arnicopruuje. Mosxe ce ycBOjUTH Ja je (pakTop mmmpema ¢ KOHCTaHTaH 3a cBe 30He (Yates u cap.,
2007).

Junonan mMatpuuny eneMent P; ; = (j|r|i) usmehy crama i u j je ompehen yxpyunBamem
caMO HMHTPaopOUTAJIHUX WIAHOBA, HITO C€ MOKa3aJlo Kao Jo0pa ampokcuMaldja y HeJaBHUM
MOJIeTUMa arcopIIMOHOT creKkTpa ¢gocopeHckux KBaHTHUX Tadaka (Li m cap., 2017), kao u
KBaHTHUX Tadaka oJ cwiniieHa u rpadena (Abdelsalam u cap., 2016). Ancopmiija A 3aBucH 0
MaTpUYHUX eJIeMeHaTa, U y CKJIaay je ca 3aKOHOM o oapxamy enepruje (Abdelsalam u cap., 2016):

A(hw) = Z(Ej — E)|eP,,;|'T(E; — E; + ho). (4.2.5)
]

OBze hw mpencrasiba eneprujy Gortona, E; u E; Cy eHepruje MHMLMjaTHOT M (HHAIHOT CTama,
PECIIEKTHBHO, JIOK j€ € BEKTOp MOJIApU3aIHje CBETIOCTH.

4.3 Pesynratu u IUCKycHja
4.3.1 YTunaj reomerpuje, TUIla HAHOCTPYKTYpPE U MPUMEHEHUX IPAHUYHUX yCIOBa

JlaTepanmHe quMeEH3HMje KBAaHTHUX Tayaka U MMPCTEHOBA, AaTe y Tadbenu 4.1., cy u3abpaHe Tako
Jla 0JIrOBapajy €KCIepUMEHTAIHO peayin3oBaHuM HQTe KBaHTHUM TaykaMa Koje UMajy IPEYHUK Y
omcery ox 4 nm mo 15 nm (Keuleyan u cap., 2011B). CsojcTBeHE eHepruje aHalIM3HpPaHHX
KBaHTHMX Tadyaka M TNPCTEHOBAa Yy OJCYCTBY MAarHeTCKOr MoJba Cy MpHKazaHe Ha ci. 4.3 (a).
3aBUCHOCT T'yCTHHE €JEKTPOHCKUX CTama OJl CHEepruje 3a YeTHpHU TUIA CTPYKTypa je u3padyHara
KopuihemeM BeTe BpeaHoCTH (akropa mupema ¢ = 10 meV (Li u cap., 2017) u npeacrasibeHa je
Ha ci1. 4.3 (0).

Ha cn. 4.3 (a) ce Moxe BUAETU J]a eHEPTeTCKH HUBOM CBA YETUPU CUCTEMA BapHUPajy CIIMYHO
ca MPOMEHOM peAHor Opoja crama. JleTalbHO je pa3MOTpeH JIe0 creKTpa yHyTap (yHAaMEeHTaTHOT
SHEPreTCKOT Mmpoiiena 3a MoHocsoj HgTe Geckonaunux satepanuux quMensuja (2J1 HgTe). Ox ce
jaBba m3melyy I's mpoBoaHe 30He u I'sg BamenTHux 30Ha (Li u cap., 2015). OBaj mporen nma
BpeaHocT o 1,82 eV u o3HayeH je XOpPU30HTATHUM JbyOMYacTUM UCHPEKHUJIAaHUM JIMHUjaMa Ha CII.
4.3 (a). Y HgTe QD u QR cTtpykTypama He MOCTOje KOHTUHYAIHE 30HE, alu ce ca cil. 4.3 (a) Moxke
BUJIETH J1a Cy JTUCKPETHA CTamba OpraHu30BaHa y kea3zuszore. [IpoHal)eHo je yKyImHO MeT KBa3u3oHa y
oncery ox —11 eV no 19,5 eV. OBze je Ba)KHO HAIIOMEHYTH, Ja j€ 3a MOYETAK EHEPreTcKe ckale
y3eT Bpx BasieHTHe 30He 2] HgTe.

VY eHepreTckuM mpolenuma u3Mely KBa3u3oHa I'yCTHHA €IEKTPOHCKUX CTama Mcye3aBa H,
ycTe ] KBaHTHOT KOH(HMHUpama, BpeJHOCTH OBUX Mpoliena cy Behe o1 BpeAHOCTH (yHAaMEHTATHOT
eHepreTckor mpoiiena (Buaetu tabeny 4.2). Takohe, ca ci. 4.3 (6) ce moxe Bugetu aa DOS
Moceyje omTpe MUKOBE Y OKOJMHU eKCTpeMyMa KBa3u30Ha. [IMKOBU T'YCTHHE €EKTPOHCKHX CTamba
Cy CIMYHOT TIOJIOXKaja M MHTEH3UTETa KOJ CBUX THIIOBA HaHOCTPYKTypa. Mmak, mocToje yodbhBe
pasnuKe cTamba yHyTap €eHEepreTCKOT Mpollena MTo ce Moxke BuaeTu ca ci. 4.4. OBaj 1eo crekTpa je
3a CBE YETHUPH CTPYKType MOIMyIHMCaH MBUYHHM CTambUMa, KOja Cy CIUYHA WBUYHUM CTamkHUMa
npoHalleHUM y CUITUIICHCKUM, TeéPMaHEHCKUM U (pochOpeHCKUM KBaHTHUM Tadykama U MPCTEHOBUMA
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(Li u cap., 2017; Jakovljevi¢ u cap., 2017). OBa crama cy o3HaueHa ca puMckuM Opojem Il Ha ci.

4.4,
(a) s =G
15
10
%5
. , = =
QRN ot s o niniuint et IEL T
4 = =
B AR A=
R A=
10 o , , . h ——
0 2000 4000 6000 0 1000 2000 3000 4000
Pennu Opoj cTama DOS (1/eV)

Cauka 4.3. (a) uctpubymuja exeprerckux muBoa y S(H)QD u S(H)QR nHanocTpykTypama y
3aBHCHOCTH OJI PeTHOT Opoja crama n. Pe3ynraT 3a pa3ln4uTe CTPYKTYpe Cy IOMEpEHHU 3a An =
400. Jleo eHepreTcKOT CHEKTpa KOju oarorapa eHepreTckoMm mporeny 2JI HgTe je o3Hauen ca
XOPU30HTAJTHUM HUCTIPEKHUIaHUM JIMHHjaMa Jbyonudacrte 6oje. (0) Bapujanuja rycTuHe e1eKTPOHCKUX
crama ca eHeprujom y S(H)QD u S(H)QR HanoctpykTypama. Pesynaratu 3a pasamyuTe CTPYKType
cy nomepenu 3a 1000 eV ™1,

NN A

A . AP— NS ] S IR U P S
1.5 ! /
¥ I
: H
! ; :
: ! H

'800 1200 1600 2000 2400
Pennu 6poj crama

Cauxa 4.4. JlerasbaH NpUKa3 E€HEPreTCKMX HUBOA KOju cy Ha cil. 4.3 (a) OCEeHYEHH XKYTUM
MIPaBOYraOHUKOM. ['yCTHHA €JIeKTPOHCKUX CTama 32 HEKOJIMKO 0/1a0paHMX CTama Koja Cy O3HauyeHa
pumckuM OpojeBuMa |, Il u 111 je mpukazana Ha ci. 4.5 u ci. 4.6.
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Ta6ena 4.2. Bpennoctu eHeprerckor mpoiena (mare y jeaununama €V) y S(H)QD u S(H)QR
CTPYKTYypama.

Egsqp Eg nqp Egsqr Eg nor
1,875 1,876 2,046 2,048

HQD

20000080808

o8 990

03838252020
O30S0

e2e20200020

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Cauka 4.5. 'yctiiHa BepoBaTHOhe HallaXkeHa 3a CTamkbe ca JHA MPOBOJHE 30HE, UBUYHUX CTamkba U
cTama ca Bpxa BasieHTHe 30He y SQD u HQD koja cy o3nauena pumckum 6pojeBuma I, Il u 1l Ha
ci. 4.4 xaga je MarHeTcko mnoJbe jenHako Hynmu. ['opwmu manen: ['ycTuHa BepoBaTHOhe Halakema
EHEPreTCKH HajHUKET cTamba u3 nposoaHe 30He Y|y (a) SQD u (6) HQD. Cpenmu nanen: Cyma
I'yCTMHA BepoBaTHOha Hamaxkema | |?> mBuunux crama y (B) SQD u (r) HQD. omu mamen:
['ycTuHa BepoBaTHOhe HalaKerma €HEPreTCKH HajBUIIEr CTama M3 BajeHTHe 30He |Yyy|? y ()

SQD u (h) HQD.

Hako cy mBHYHa cTama mnpoHal)eHa y CBHM CTPYKTypama, IOCTOje M3BECHE Pa3jMKe Yy HHXOBUM
ocoOrMHama Koje y 3HauajHHjoj MepH ojpel)yjy OomnTHYKa CBOjCTBA aHAJIM3MPAHUX CTpyKTypa. OBe
pasnuke he y HacraBKy OMTH [eTajbHO WCHHWTaHe. Y NMJbY HWIIYCTpaldje pa3IuYuTHX TUIOBA
eJIEKTPOHCKE JIOKanu3auuje, Ha ci. 4.5 u cin. 4.6 je MpUKa3zaHO HEKOJIMKO CTama M3 KBa3M30HA
S(H)QD u S(H)QR, koje ce Hanma3e y okonmHM eHeprerckor nporena 2] HgTe. Opa crama cy
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o3HaueHa puMmckuM OpojeBuma | u Il nHa cn. 4.4. M3abpana crama HMajy €HEpruje yHyTap
eneprerckor mpomena 2J[ HgTe. Ha ropmem manemy ci. 4.5 u ci. 4.6 je mpukazaHa T'yCTHHA
BEpOBaTHONE HalaKkema EHEPreTCKU HajHUKEr cTama u3 nposogse 3oue |YPy|? y S(H)QD u
S(H)QR nanoctpykrypama, penoM. Cyma ryctuHa BeposarHoha Hanaxema |\j|? MBUUHUX cTama
je mpukasaHa Ha cpeameMm maneny (ci. 4.5 (B, r) u cin. 4.6 (B, ), A0K je Ha JOWEM MaHETy
Npe/ICTaBJbeHA T'YCTUHA BepoBaTHONE HallaKemha CHEPreTCKU HajBUILILET CTakha M3 BaJCHTHE 30HE

|Wil? (cm. 4.5 (1, b) u ci. 4.6 (1, b)).

SQR HQR
(@ [FF © [P

Cauka 4.6. I'ycTiHa BepoBaTHOhe Hallakemwa 3a CTame ca JHA MPOBOJHE 30HE, UBUYHUX CTamka U
crama ca Bpxa BaneHTHe 30He Y SQR u HOQR koja cy o3nauena pumckum Opojesuma |, Il u 1l Ha
ci. 4.4 kaga je MarHeTcko mnoJbe jenHako Hynmu. ['opwmu manen: ['ycTuHa BepoBaTHOhe Halakema
EHEPreTCKH HAajHMKET CTamba u3 mposoane 30He |P|%y (a) SQR u (6) HQR. Cpenmu nanen: Cyma
rycTuHa BepoBaTHOha Hamaxkema |(y;|? uBnunmx crama y (B) SQR u (r) HQR. [domu mamen:
['ycTuHa BepoBaTHOhe HalaKerma €HEPreTCKH HajBUIIEr CTama M3 BajeHTHe 30He |Yyy|? y ()

SQR () HQR.

Ca cn. 4.5 u cn 4.6 ce MOXKe BUACTU Ja Cy €NEKTPOHCKA CTama M3 MPOBOJHE M BaJCHTHE 30HE
Jmokanu3oBaHa mo Behem geny moBpmiMHE Tauke (mpcTeHa) U 300T Te OocoOMHE OBa CTama Cy
O3HaveHa Kao baikoscka crama. Ca pyre cTpaHe, cTama nprkazaHa Ha ci. 4.5 (B, 1) u ci. 4.6 (B, 1)
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Cy T3B. usuyHa CTama 4Ydja je TajacHa (yHKIHja JIOKAJTH30BaHA 10 WBHUIAMa TadykKe U IMPCTCHA.
[Tomro WBHMYHA cTama MMajy €Hepruje yHyrap eHeprerckor mporerna 2/ HgTe 3oBy ce jomr u
cTama yHyTap mpoiena (eHri in-gap states). Jlako ce moxe mokaszaTu Ja je Opoj OBHX CTamba
jennak 30mpy wBMuHMX HQ m Te aroma. Kako KBaHTHM NpPCTEHOBM HMMajy Behy IyXHHY
CTOJbAIIIbUX WBUIA Y OJHOCY HAa KBAaHTHE Tauyke HCTE IMOBPIIMHE, OpOj WBUYHHX CTama y
npcreHoBHMa je Behu. Y cBHM cilyuajeBUMa MBHYHA CTamba Cy JOMHUHAHTHO JIOKaJM30BaHA Ha 1€
aToMuMa (BUICTH cpefmu manen ci. 4.5 u cin. 4.6). To je nmocneauma Behe IMosmHrose (eHrI.
Pauling) enekrponeraruBHoctu Te y oanocy Ha Hg (Zheng u cap., 2015). Ca ci. 4.5 u ci. 4.6 ce
yodaBa Jia Cy MUBHYHA CTama JoKaimm3oBana U Ha ZZ u Ha AC uBuiama.

4.3.2 YTHiiaj HOpMaaHOT MarHETCKOT 10Jba

Ha cn. 4.7 u cn 4.8 je mpukazaHo KakO HOPMAJIHO MarHETCKO TMOJb€ YTHUE Ha €HEPreTCKH
CIIEKTap Pa3MOTPEHUX HAHOCTPYKTypa. Bapujanuje eHepreTckux HUBOA ca MarHeTCKUM (IyKCOM
@ y SQD u SQR cy nare Ha ci. 4.7 (a) u 4.7 (0), 1ok cy Ha ci. 4.8 (a) u 4.8 (0) nmpuka3aHa cTama
n3 HQD n HQR HaHOCTpyKTypa, peCreKTHBHO. 3a JaTy BPEIHOCT MarHeTCKOT T0Jba padyHaT je
¢bnyke kpo3 noBpurMHy npuMmutuBHe henuje 2J] HgTe u Tta BpegHocT je ckanupaHa (mojesbeHa) ca
jenHuMm kBaHToM Quiykca P,. [loBpmmHa npumutuBHe henmje je ucta 3a CBe pa3MOTpEHE
Mopdosoruje u oBako AepuHrcaHo P omoryhaBa KOH3MCTEHTaH MPUCTYI MPHIMKOM mopehema
pa3nMuuTUX CTpykTypa. OBakaB MPUCTYI C€ YeCTO KOPHUCTU (BHUIETH HIp. pedepenny, Li u cap.,
2017), nako @, oarosapa BEIUKO]j BPEIHOCTU Maruerckor nosba (®/®, = B/22936 T).

Kanma ce mpuMeHum MarHeTcko MoJbe J0JIa3W 10 HapyllaBamka CHUMETpPHje 3aCHOBaHE Ha
WHBEP3UJU BpeMeHa. 300T Tora J0J1a3u 10 pa3dHjama CIUHCKE JeTeHepallje U TajacHa QyHKIH]ja
CBaKOT CTama MPEACTaB/ba CYNEPNO3UIIN]y TaJacHUX (DyHKIHMja CIIMHA TOpe W CIHMHA J0Jie. Yo
CTama ca CIUHOM TOpe (Z10JI€) y YKYITHO] TajJacHOj GYHKIIM]U je O3HAYCH Pa3INYUTUM HUjaHCaAMa O]
3aracuTo 1pBeHe (Kaaa je crame CIMHa rope), 10 TaMHO IuiaBe 0oje (Kaga je CTame CIMHA JI0JIE).
[IpomeHoM BpeHOCTH MarHeTCKOT (uIyKca, CHepruje CTamka CYIIPOTHUX CIIMHOBA C€ aHTUYKPIITA]Y
(Jakovljevi¢ u cap., 2017), npuIMKOM 4era A0Jia3u 10 H3MEHE JOMHHAHTHE CIIMHCKE KOMITOHEHTE
n3Mely crama. Y KBAHTHO] Tadyku BehMX JAMMEH3Mja, yTUIA] KOHpUHUpajyher moTeHIMjana Ha
€JIEKTPOHE je Mamu y mnopehemy ca MarHeTCKUM MOJbeM. Y OBOM CIIydajy €HEpPreTCKH HUBOU
KOHBeprupajy ka Jlanmayosum HuBonma 2/[ cucrema (Li u cap., 2017) mTo ce Mo)ke BUICTH Ha CII.
4.7 u cn 4.8. JlonaTtHo, ca ci1. 4.7 (a) ce MOXKe BUICTH J1a ce 0aJTKOBCKAa U MBUYHA CTamba Pa3IMUUTO
MOHAIIAJy Y MPUCYCTBY HOPMAJHOT MarHeTckor moJba. To je 300r Tora mTo je eneKTpOHCKa
TajacHa (yHKIMja JOKAJM30BaHA HA MOBPIIMHM 4YWja je AMMEH3Hja MHOTO Mama y mnopehemy ca

MAarHeTCKOM AyXHHOM lp = \/h/eB " MarHercko Mmojbe He MOKE y 3HAYajHOj MEpH [a TOMEpH
eHeprercke HuBoe. Ha npumep, maraerckom noswy jaundne B = 10 T, oaroBapa MarHeTcka Jay>KUHA
lp = 5,73 nm, 10K je UBUYHO CTam€ JIOKATIM30BAHO HA pacTojalby UMja je TMMEH3H]ja yIopeauBa ca
napamerpoMm kpuctanHe pemerke HgTe. YmpaBo u3 oBor pasiora eHepruje MBHYHHUX CTama Ce
BeOMa CJ1abo Memajy ca MPOMEHOM MarHeTCKOr I0Jba, U JHjarpaM 3aBHCHOCTH HHXOBUX €HEepruja
0Jl MarHeTCKOr MoJba je MpeCTaB/beH paBHUM JMHHUjaMa. Takole, 3eMaHOBO CHHMHCKO LEMame je
CKOpO HE3HATHO 3a OICET BPEJHOCTH MAarHeTCKOT 10Jba KOjH je IpeAcTaBbeH Ha cil. 4.7 u ¢i1 4.8.

ITopehemem cn. 4.7 (a) u 4.7 (6) yCTaHOBJBEHO j€ HEKOJIMKO OUTHMX pa3iiMKa y MOHAIlaky
eHeprerckux crama SQR crpykType y oaHocy Ha SQD cTpykTypy Kaja je IpUCYTHO MarHeTCKoO
nosbe. [IpBo, 3a GankoBcka ctama n3 SQR ce npumehyjy AB ocriunanuje, mro Huje cBojctBo SQD
cucrema. Ilepuos oBux ocumianyja npuOIMAKHO OAroBapa jeTHOM KBaHTY (hiykca KOju MEHeTpHupa
KpO3 MOBPIINHY jeJHOXMMEH3HOHOT KPY:KHOT MpcTeHa noBpinte Agrr = (df, + dg,)/2. Jpyro,
onpehena uBuuHa crama U3 SQR y 3HauajHOj Mepu ocehajy yTHIIa] MarHETCKOT M0Jba, U HUXOBE
€Hepruje OCIIIIYjy ca IPOMEHOM BPEIHOCTH MAarHETCKOT M0Jba CIIMYHO Kao U eHepruje 0arKoBCKUX
crama. [lepro oBUX ocLmIalyja 3aBUCH OJ1 IIUPUHE U BEJIMYUHE ITPCTEHA.

65



E(eV)

-0.05

-0.10

0.00

A
A\Y

2\
ALY

(6)

E(eV)

Papna uBuuHa cramwa
1.35 e S

dCIlT/IJI‘d'I‘D]\IIa HBHYHA CTAIbE

qole

0.00 ).02 0.04 0.06
D/

0

Cauka 4.7. 3aBHCHOCT €HEPreTCKUX HUBOA 01 HOpMAJTHOT MarHeTckor mosba y (a) SQD u (6) SQR.
lopmu maHen mpukasyje eleKTPOHCKa CTama ca JHA MPOBOJHE 30HE, CPEAUIIBHI MTaHeN TpuKasyje
WBUYHA CTama, JOK Cy Ha JIOFHEM ITaHEeIy MpPEeICTaBJheHA CTama ca BpXa BaJieHTHe 30He. CTame
CIIMHA TOpE je 3aracuTo IpBEeHE 00je, OK je CTame CIHUHA AoJie TamMHO TuiaBe 0oje. CHUHCKH
MeIIaHa CTama Ca JOMHUHAHTHUM Y/CIOM CTama CIMHA Tope (J10Jie) cy MpHKa3aHa pa3induTUM

HHUjaHcama 1pBene (riase) 0oje.
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Cinnka 4.8. 3aBUCHOCT CHEPreTCKUX HHMBOA OJl HOpPMaTHOT MarHeTckor moJsba y (a) HQD wu (0)
HQR. T'opmu maHen mpukasyje eJIeKTpOHCKa CTama ca JHa MPOBOJHE 30HE, CPEAUIIbU IMaHel
IIpHUKa3yje UBUYHA CTama, JOK Cy Ha JOHEM NaHeNy MpeJCTaBJbeHa CTama ca BpXa BaJEHTHE 30HE.
Crame criuHa rope je 3aracuto ILpBeHe 00je, 0K je cTame CIIMHA JI0JIe TaMHO T1aBe 60je. CiuHCKH
MeIllaHa CTama Ca JOMHUHAHTHUM Y/EIOM CTama CIHMHA Tope (J10Jie) cy MpHKa3aHa pa3induTUM

HUjaHcaMma 1pBeHe (1ase) 0oje.
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AHanM3MpaHu Cy NPCTEHOBU KOjU HMMajy alpOKCUMATHBHO HMCTY MOBPIIMHY S, alu Ccy
pazmuunre mupune. Ha cin. 4.9 (a)-4.9 (3) je mpuka3zaHa TYCTHHA BepOBaTHOhe HallaXema
penpe3eHTaTUBHUX CIHMHCKUX aybnera y (a-B) 1,23-, (r-h) 1,55- u (e-3) 1,87 nm mmpoxum
KBaJ[paTHUM IpCcTeHOBMMAa. Moryhe je mpuMeTuTH Ja IujarpamMu ca CIMKE HUCY CUMETPUYHU Y
OJIHOCY Ha omepanujy porauuje 3a /2 i 7 rad 0Ko oce Koja mpoJia3u Kpo3 LEeHTap NpcTeHa
OpPTOTOHAJIHA je Ha KETOBY PaBaH.
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Cauka 4.9. I'yctuna BepoBaTHohe 3a ciiyyaj KaJa jeé MarHeTcKO I0Jb€ jeTHAKO HYJIM 3a JIBa paBHA
MBUYHA cTama (o3HaueHa ca Pagno-1 u Pasno-lI) u jeaHor ocuMIATOPHOI UBUYHOT CTamba
(o3naueno ca Ocyunamopro) y (a-B) 1,23-, (r-h) 1,55- u (e-3) 1,87-nm mupoxom SQR. (m)
Eneprercku HuBou 3a Pasno-l u Pasno-1l uBuuHa ctama y GyHKIM]U HOPMATHOT MarHeTCKOT M0Jba
3a SQR mmpune 1,23-, 1,55- u 1,87-nm. Criun rope (CIUH J0J€) CTamka Cy MpeICTaB/beHa [[PBEHOM
(ruiaBom) muHMjoM. (j) 3aBHCHOCT EHEPreTCKUX HHBOA OCIIJIATOPHOI HMBUYHOT CTama O]l
HOpPMAaJIHOT Mar"erckor nosea y 1,23-,1,55- u 1,87 nm mmpoxum npcreHoBuma. CriuH rope (CIuH
JI0JIe) CTarba Cy MpeCcTaBibeHa [[PBEHOM (I1JIABOM) JIMHHJOM.

TanacHa ¢yHkuMja crama Koja cy MpUKa3aHa Ha JIEBOM IaHENy je JIOKAIN30BaHa Ha CIOJbALIO]
(J1eB0j) IMK-11aK MBUIM 32 CBE TPU BPEAHOCTH IIMpHHE NpcTeHa (BuaetH ci. 4.9 (a), 4.9 (r) u 4.9
(e)). Crama Kkoja Cy MO €HEpruju HajOnMka OBUM CTambMMa Cy JIOKQIM30BaHAa IO JIECHO]
yHyTpaiwkoj uBunu (Bugetu ci. 4.9 (6), 4.9 (n) u 4.9 (x)). 3a oBa crama je OUMUIJIEIHO J1a HE
MOCTOjU LIMPKYJallMja TalacHUX (PyHKIMja Ay>X UBHIIA IPCTEHOBa 0€3 003Upa Ha KUXOBY LIMPUHY.
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Kana ce mpumMeHH HOpPMaJHO MarHeTCKO I0Jbe, HjarpaMd CBOjCTBEHHX EHEpPrHja OBHUX CTama ca
MIPOMEHOM BPEIHOCTH (hIyKca Cy TOTOBO paBHE JIMHH]E, IITO CE MOKE M BUJIETH Ha cil. 4.9 (u). 360r
TOra Cy CTama Koja Cy IpUKa3aHa Ha OBOj CIUIM O3HAYCHA Ka0 pasHa usuuna cmarba. Ca apyre
CTpaHe, MjarpaMy r'yCTUHE BepoBaTHOhe Hanaxema KOju Cy MpUKa3aHu Ha AecHOM mnaHeny (ci. 4.9
(), 4.9 (h) u 4.9 (3)) yka3yjy Ha ACTUMHUYHO JCIOKAIN30BaHY TATACHY (PYHKIH]Y, IPH UMy je
JIOKaJIM3aIlfja TMPUCyTHA HA BUIIE O jeTHE UBHIIC. Y OBOM CIIydajy, CBOJCTBCHE CHEPIHje OCIMIY]Y
ca MarHeTCKMM T0JbeM IITO ce Moxe BuaeTH Ha ci. 4.9 (j). C o03upoM 1a je eneKkTpoH y OBOM
CTamYy JIOKAJM30BaH U Ha CIIOJBAIIBIM U Ha YHYTPAIIHUM MBHILIAMA, CMaTpa Ce Ja Cy HacIpaMHe
uBHIle AyX npcteHa crperayre. Ca ci. 4.9 ce npumehyje na je crpe3ame jaue YKOJIMKO je TPCTEH
Y)KH, TPWIMKOM 4Yera WBHYHO CTame MOCTaje BHIIE Jaenokanu3oBaHo. Ilepmon ocuwmmamuja ce
noBehaBa ca mosehawem mMpuHE npcreHa W anpokcumatuBHO u3Hocu 0,007d,, 0,011d, u
0,013d, y 1,23-, 1,55- u 1,87 nm mupokuM mnpcTeHOBHMA, pecniekTuBHO. C 003MpoM 1a CBHU
IIPCTEHOBU MMajy MPHUOIMKHO UCTU OpOj aToMa, MOKE Ce 3aKJbY4YMTHU Ja IITO je NMPCTEH yX U, Beha
je ToBpmIMHA KOjy 3aTBapa, Ia CaMHM THUM Joja3u u 10 moBehama marHeTckor ¢iykca Kpo3
npcTeH. 300r Tora Mepuoj OClMIIalMja UBUYHUX CTama omana. [lepuon ocrumnaiuja 0aaKoBCKUX
CTama Ce MEHa Ha CIIMYaH HAYMH Kao U MEepHoJ] OCIMJIaNNja HBUYHUX CTamkba ca IPOMEHOM LM PHHE
npcreHa. JlogaTHo, ocluIallje eHepruja y yKUM MPCTEHOBUMA MMajy MPaBUIHUJU OOJIMK IITO ce
jacHo Buam Ha ci. 4.9 (u). [loBpmmHa Kojy 3aTBapa TaylacHa (DYHKIIMja UBUYHOT CTama je& HEIITO
Beha y oiHOCY Ha GankoBCKa cTama. 300T Tora je mepuoa AB ocmmiianyja MBUYHUX CTamkba HEMITO
Mamwu y nopehemy ca nepro oM O0alKOBCKUX CTamba.

(a)

(6) IIpcTenonrka
CTPYKTypa
¥

0 02 04 06 08 1.0 z

Cauka 4.10. I'yctuna BepoBaTHohe Hanakema 3a (a) paBHO MBHYHO cTame u3 SQD u (0) 3a
ocumiaropHo uBMYHO cTake u3 HQD. EHepruje mpukazaHux cTama Cy O3HA4YCHE 3CJICHUM
KBajipatuMa Ha ci1. 4.7 (a) u 4.8 (a).

3aBucHocT cBojctBeHMX eHepruja HQD u HQR HaHOCTpyKTypa 0/ MarHeTckor mnojka je
npezcTaBibeHa Ha cit. 4.8 (a) u 4.8 (6), pecnektuHo. ITopehemem ci. 4.7 (a) u 4.8 (a) ce Moxke
BUJETU Ja eHepruje O6ankoBckux cramwa u3 SQD u HQD crpykTypa nMajy KBaJIUTaTUBHO CIMYHY
3aBucHOCT o1l B. To je mocienuna jeJHOCTpyKe IMOBE3aHOCTH M T'OTOBO UCTOT Opoja atroma y o0a
cucrema. Takolhe, crama y HQD umajy TeHneHujy KoHBeprupama ka JlaHaayoBUM HUBOMMA 3a
Behe BpemHOCTH MarHeTckor moJba. Wmak, uBuuyHa crtama y HQD wucnosmaBajy oxapehena
cnenn(UYHa CBOjCTBA jep HEKa MBHYHA CTama OCLMIYJy Ca MAarHETCKUM MOJbEM CIMYHO Kao U Y
SQR crpykTypu. OBo Moke OMTH 00jalimeHo nopehemeM cramba y 0JCYCTBY MarHeTCKOr MoJba,
KOja Cy O3HaueHa 3eJieHUM KBajpaTuma Ha cil. 4.7 (a) u 4.8 (a) u ymje TamacHe QyHKIHjE CY
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npencraBibeHe Ha ci. 4.10 (a) u 4.10 (6). Ca cn. 4.10 (a) ce Buam na je cramwe y SQD nokannzoBaHo
camo Iyx jenHe ZZ wBUIlE KBajpara, JOK je TamacHa ¢pyHkuja ctamba HQD mpukasana Ha ci. 4.10
(6) nmucTpuOyupana mayx CBUX WHBHUIA xekcaroHa. OBakBa TamacHa (QyHKIMja Koja je
JIeTIOKaTM30BaHa Iy’ MBHIIA XEKcaroHa je oAroBopHa 3a mojaBy AB ocmummanmja y HQD, nok
ocumianyje BUYHUX crama y SQD cTpkrypu HHCY pucyTHE.

Cnydaj HQR crpykrype Koju je mpukasaH Ha ci1. 4.8 (0) je ciimuan SQR cayuajy ca ci. 4.7
(0), unme ce mokKasyje Ja je TOHaIamke M OANKOBCKUX M WBUYHUX CTamba Y MAarHeTCKOM IOJbY
noBe3aHo ca tonojorujom. Y HQR cTpykTypu je mponaheno na cy tamacHe QyHKIM]je CBUX CTamba
JIOKAIM30BaHE y OJIM3WHM HMBHUIA M Ja OalKoBCKa crama ucrnosbaBajy AB ociuranuje. Takole,
nBn4Ha ctaba y HQR mocenyjy tanacHe ¢yHKIHje Koje Cy JIOKaIM30BaHe Ha oJpeheHnM MecTuMa
JY’K UBUIIC WK CY JISJIOKATU30BaHe JIy’)K CBUX UBHIIA CTPYKType. EHepruje HBUYHUX CTama Koja cy
JeTOKAIN30BaHa Ty)X CBHX HMBHIA OCIWIY]y y TPUCYCTBY MarHeTckor mosba. Ocimianuje u
0anKOBCKMX M MBHYHUX cTama m3 HQR cy npaBunauje y mopehemwy ca SQR cTpykrypom (BuaeTH
ci. 4.7 (6) u 4.8 (6)). To je 360or Tora mro ce o0k HQR He pasnukyje MHOTO O KPY>KHOT
MPCTEHA y KOJeM ce OCLUJIalrje JAeliaBajy ca (UKCHUM MePUOIOM.

4.3.3 OnTuyka ancoprimja y IpuCyCTBY MarHeTCKOT T0Jba

[lokazano je na enexkTpoHcka crtama 2/ HgTe kBaHTHUX Tauaka M HpPCTEHOBA HUMajy
onpeheHe crenu(pUUHOCTH KOje Cy MOBE3aHe ca ocoOMHama marepHjajia, OOJMKOM CTPYKTYpe U
tonoorujoMm. OBa €IEKTPOHCKA CTamka YTHYy Ha ONTHYKY ancopriujy. C 003MpoM /a cBe 4eTHUpH
CTPYKType HMajy ¥ OaJKOBCKa M WBHYHA CTama, ONTHYKA arcopriidja Moke Hactatd yciuen (i)
npenasa usMel)y OaqKOBCKHX CTama, O3HaueHHX ca D-b; (ii) mpemasa usmely OankoBckux u
WBUYHHX CTama, ckpaheHo o3naueHux ca b-e u (iil) e-e mpemasa Koju ce oiBHjajy camo u3Mely
UBUYHHMX cTama. [IpermocraBibeHo je nma je DepmwujeB (uran. Fermi) HHBO ampOKCHMATHBHO
MO3UIIMOHUPAH Ha CPEJMHU EHEPreTCKOT IMpolena u3Mel)y MpoBoJHE W BaJICHTHE 30HE U HEroBa
BpenHocT je Ep = 0,9eV 3a SQD crpykrypy u Er = 1,07 eV 3a HQD crpykrypy, Tako na
depmujeB HUBO MPOJIa3H Kpo3 KBa3W30HY UBMUHUX cTama. Ca cit. 4.11 u cin. 4.12 ce Moxke BUACTH
na Hajsehu ancoprnmonu nuk 3a SQD n HQD nactaje ycnen npenasa u3mely crama y OKOJIMHHU
®depmujeBor HUBoa. OBJE je MPETIIOCTABJHEHO JIa CY allCOPIIIMOHE JMHHjE MPOIIUpeHe 3a 2 meV,
kao y peepennu (Abdelsalam u cap., 2016), noxk je y3ero aa je remrneparypa T = 0 K.

Onrtuuka arncoprimja je u3padyHara y OJCYCTBY CIOJbAIEbEr 1MOJba 33 CIy4a] CBETIOCTH
KOja je rmoJylapu30BaHa JyK X U Y oca. 3a 00a moJjiapu3aoHa Ipaslia arcopIiiyja je u3padyHara 3a
eHepruje ¢porona y omncery ox 0 no 5 eV. Kaja je MaraeTcko moJbe jeTHaKo HyJIH, CIIEKTap ONTHYKE
arcopIlrje uMa CiU4YaH OOJHMK 3a CBE YETHPH HAHOCTPYKType (yrmopeauTt Ha mpumep ci. 4.11 u
ci. 4.12). KBanutatuBHe CIMYHOCTH Cy mociesuiia (1) BUCOKe paBaHCKEe CUMETPHje CTPYKTYypa, (2)
no3unje depMHjeBOr HUBOA HaA cpeaWHd wu3Mel)ly mpoBoAHE U BajeHTHE KBasuzoHe, (3)
NpUOIIHKHO UCTOr Opoja aToMa M MBUYHHUX CTalkba Yy CBUM CTpyKTypama u (4) Jokanmuzaunuje
UBUYHUX cTama U Ha AC u Ha ZZ uBunama. 300r Tora cB€ 4e€THUPU CTPYKType MMajy CIMUYHY €-€
ONTHYKY amncopnuujy 3a obe mnonapuzanuje. Ontuuka ancopnuuja SQD crpykrype y oacycTBy
MarLerckor mnosea (Bugetu ci. 4.11) mma ozapeheHe CAMYHOCTH M pas3jIMKe ca arCOPHIUOHUM
crieKTpoM (GocHOpPEHCKHX KBAJPaTHUX KBAHTHUX Tadaka Koju je m3pauyHaT y pedepenun (Li u
cap., 2017). Pasnuke cy nocneauna pa3IuuuTHX €HEPTeTCKUX mpolena qsa Matepujana. Pocdopen
Moceyje BEJMKH €HEepreTCKM MpOIeN M MBHYHA CTamba Cy €HEPreTCKU yAajbeHa OJi MPOBOJHE U
BasieHTHe 30He. C 003upoM Ha To, b-b, b-e u e-e npenasu cy 100po pa3aBojeHH. Y aHATU3UPAHUM
HgTe xBaHTHUM TaukaMa U MPCTEHOBHMA, UBHYHA CTama Cy EHEPreTCKH 3HATHO OJIM)Ka MPOBOJIHO]
Y BaJIEHTHO] 30HH. 300T TOra ce ancopliMOHe JHHU]jE KOje MOTHYY O/ Pa3IMYUTUX TUIIOBA Mpeas3a
npeknanajy usmely cebe. M mopen tora, yak u 3a cnydaj HgTe moryhe je oapeautu mosuuujy
OINITUYKOT arcopHIMOHOT npouena. ONTHYKY MPOLEM, Tpyoo IiefaHo, pa3zBaja oIlcere rie HacTajy
b-b mpenasu ca jenne cTpane u rae HacTajy b-€ u e-e mpenasu ca npyre crpane (Buzpetu ci. 4.11).
VYcenen cnuuHe Jokanu3aiuje 0aJIKoBCKUX CTamba, KOja J0BOJHU JI0 U3PAKEHOT MpeKianama uMehy
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tanacHuX (yHkuuja, b-b nmukoBu umajy 3matHo Behe ammmryne y mopehewy ca b-e m e-e
nukoBuMa. Takohe, youeHH Cy BUCOKHU €-€ TMKOBHU Ha MPUOIMKHO 25 meV 3a x monapusanujy u Ha
50 meV 3a y monapusanujy ymagHe cBerioctd. 3a pasmuky on SQD, ycien cumerpuje HQD
CTPYKTYpe y 00a mpaBla X-y paBHH, MO3MIIHUjEe €-¢ MHKOoBa Ccy npuOmmxHo ucre (29 meV) 3a o6e
noyrapuszanuje (BuneTu ci. 4.12).
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Cauka 4.11. Crekrap ontmuke ancopimnuje 3a SQD HaHOCTPYKTYPY y OJICYCTBY CIIOJbAITEHHX
moJjba 3a X W Yy moJsiapusanuje. Pesynratu 3a y momapuzaiujy Cy Ha CIMIM moMepeHu 3a 10
penaTHBHUX jenuHUIA. [[pBeHa BepTHKalIHA JIMHUja O3HAa4YaBa (PyHIAMEHTAJIHH TMPOILEH, TOK CHBa
BEpPTHKAIHA HCIPEKUIaHa JMHWja O3HayaBa MHHHMYM CHEpruje Koja je moTpeOHa 3a (b-e)
Tpansunujy. Ha cnuim cy HasHadeHun cHepretcku omcesu 3a (b-b) u (b-€) Tpamsumumje kao u
JIOMUHAHTHHU (€-€) MUKOBH 3a 00¢ monapusaiyje ceeriaoctu. @epmujeB HuBo u3Hocu Ex = 0,9 eV.

—x - nonapusaumjal | (b - b)
25} - -y - nonapusaujaj

20
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Cauka 4.12. Cnekrap ontuuke ancopundje 3a HQD HaHOCTPYKTYpY y OJCYCTBY CHOJbALIEHX
noJba 3a X U y mojapuzainuje. Pesynratu 3a y monapusanujy cy Ha CiIMUM mnomepeHu 3a 10
penaTUBHMX jenuHHIA. L[pBeHa BepTHKalHa JIMHUja O3HA4YaBa (pyHIAMEHTAIHU IMPOLEMN, JOK CHBA
BEpTHKalHA KCOPEKHaHa JIMHUja O3Ha4YaBa MUHHMYM CHepruje koja je motpebHa 3a (b-e)
Tpam3unjy. Ha ciunm cy HasHauenu eHeprercku ormcesu 3a (b-b) u (b-€) Tpansuimje xao u
JOMUHAHTHU (€-€) MUKOBHU 3a 00e mosiapu3anuje ceeraocti. @epmujeB HUBO u3HocHu Ex = 1,07 eV.
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AHanmM3MpaHW ONTUYKK CIEKTap TMOKa3yje W3pakeHe pasznuke y mnopehemy ca
CKCIIEPUMEHTAIIHUM PE3YATaTHMa KOjU Cy NPETXOMHO myOimkoBaHu 3a 3/ KoJIOWMIHE KBaHTHE
Tauke, MAKO Cy HUXOBE JUMCH3HWjC YIOpPEAWBE ca JUMCEH3MjaMa Pa3MOTPEHUX HAHOCTPYKTypa
(Keuleyan u cap., 2011A). Kosouane kBaHTHE Tauke ce eeKTHBHO cactoje oj Beher Opoja ciojea
2] HgTe (Keuleyan u cap., 2011B) na je ®HUXOB CHEPreTCKH MpoIllel MamH y mopehemy ca
Taykama koje cy dopmupane on monocnoja HgTe. C o63upom npa je tamacHa ¢yHkiuja y 31
ciyyajy mpomupeHa Ha Bumie HQTe ciojeBa, amcopnuuoHa WBUIIA Ha HW)KMM €Heprujama 3a
KOJIOMJIHY KBaHTHY TauyKy je IMOCTaBJbeHAa HMKE y OJHOCY Ha CHEpreTCKH HajHKu D-b mpenasz y
aHAJIM3WPAHO] KBAJPAaTHO] KBAHTHO] Taykd. Yak IITa BWINE, Tpella3d KOjU ce OJBHjajy u3Mmelhy
MBUYHUX CTakha U OCTAIUX CTamka Y aHAIM3UPaHoM 2/] cucTeMy MpoIupyjy arncopriuoHd CIIeKTap
1o TanmacHe ayxuHe on 50 um. OBa BpegHOCT je y 3HauajHoj Mepu Beha 0/ eKCIepUMEHTaTHO
noOujeHe TpaHMIle 3a alCOPIIH]y KOJOUTHUX KBAaHTHUX Tadaka, KOja M3HOCH 5 Um 3a TauKy Ydju
je mpoceunn qujamerap 10,5 nm (Keuleyan u cap., 2011B).
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Cauka 4.13. KoHTypHU LPTEX 3aBUCHOCTH aMIUIMTY/E ONTHUYKE alCopIIMje KOoja HacTaje ycien
npenasa usmely (a) paBuux uBuuHUX crama y SQD u (6) ocumnaropaux uBnyHUX ctama y HQD
OJ1 MarHeTCKOT MoJka W eHepruje amcopmuuje. OBIe je amncopmiuja H3padyyHaTa Kao Cpelrmba
BPEAHOCT amcopImilfja 3a X W Y ToJIapu3alfje U CKaIhpaHa Tako Ja HEeH MaKCUMyM OJroBapa
JeIVHUIM. YMENH Ha cTuKaMa MPUKa3yjy eHeprercka crama oko depMujeBor HUBOA KOja 3Ha4ajHO
JOTIPUHOCE OTIIMYKOM CIIEKTPY.

Konauno, caga he OuTu pasMoTpeH yTHIIaj] CIIOJbAIIET MAarHETCKOT 10Jba Ha €-€ Mpeliase y
SQD u HQD crpyktypama. Ca cn. 4.13 (a) u 4.13 (6) ce Moxe BUIETH JIa CE allCOPIIIUOHH CIIEKTPU
y OBHM CTPYKTypama y 3HauajHOj MepH pasznukyjy. OBe je amcoplilidja u3padyHaTra Kao Cpelrmha
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BpEAHOCT 00e ToJapu3anuje W CKalMpaHa je Tako Ja HEeH MAaKCHMyM OJroBapa jeJIWHUIIU.
EBuzIeHTHO je na eHepruje mpesia3a Bapupajy ca MarHeTCKUM MOJbEM Ha CIIMYaH HAaYyhH Kao |
eHepruje MBMYHHUX cTama. Y SQD crpykrypu mpenasu ce aemarajy usmel)y paBHHX WBHYHHX
cTama, na ce Ha ci. 4.13 (a) ancopnuuoHM MUKOBU TOTOBO HE MEHajy ca MPOMEHOM BPEIHOCTH
MmarHerckor mosba. Ca apyre crpaHe, mnpenasd u3Mmely OCHWIATOPHUX HMBHYHUX CTama Cy
npencraBibeHu Ha ci. 4.13 (0). Enepruje mpenaza koje oaroBapajy amncopIMOHHM ITHKOBHMA
OCIIITY]y Y TIPUCYCTBY MarfeTrckor moJba. Takole, mponal)eHO je J1a je MHTEH3HWTET arCOpPIIHje
BEOMa OCETJPMB HAa MAarHeTCKO N0Jbe, M Ja Ce €-€ afcopIiuja MOXKe Yy 3HadajHO] MepH
KOHTPOJIMCATH BapUPAHEM BPEJIHOCTH MarHETCKOT 10Jba.

4.4 Caxerak

VY 0BOj I1aBM Cy u3padyyHaTe CBOJCTBEHE €HEpruje M TajacHe (YHKIHMje KBaJAPaTHUX U
XeKCaroHAJTHMX KBAHTHUX Tadyaka W KBAaHTHUX NPCTEHOBA CaYM-EHUX 0 MoHocioja HgTe,
xopumhemem sp3d®s” GasucHOT ckyma y Momeny jake Bese. JIMCKpeTHA CTama y aHAIM3HPAHUM
cucTeMuMa Cy y oapeheHnM orice3nma rpynucana y KBa3u3oHE Te WX Ha3MBaMO OATKOBCKa CTamba.
N3mely nojennHnx KBa3u30HA CE MOTY YOUMTH jaCHO M3/BOjeHA CTama y mporemny. Jlokamuzammja
OBHUX CTama je Jy)K MBHIIAa CTPYKType, 300T Uera cy Ha3BaHa MBHYHA CTama. BaJlkoBCcKa CTama
CYIPOTHHUX CITMHOBA C€ QHTHYKPIITAjy y MPHCYCTBY MAarHeTCKOT IM0Jha, JOK Cy MBHUYHA CTarbha
JOMHWHAHTHO JIOKQJIM30BaHA Ha MBHUYHUM |€ aroMuMa. EHepruja MBHYHUX CTama y KBaJpaTHUM
KBaHTHHM TadkaMa rOTOBO HE 3aBHCH 0] MarHeTckor moJjka. Ca npyre ctpane, ojpelheHa WBHYHA
CTama y KBAaHTHUM MIPCTEHOBUMA CYy JIEJIOKAJIN30BaHa [0 MBHUIaMa MIPCTEHA U HBUXOBH €HEPreTCKU
HUBOM OCIIMJTY]Y ca TIPOMEHOM MarHeTckor ¢ykca. OBaj edekar je cnudyan AxapoHoB-BomoBum
ocruianyjaMa OaJTKOBCKMX CTama y KBAaHTHUM IMPCTEHOBHMA, alld je TpoHaheHo na je mepuon
OCITWJIOBaha WBHYHUX CTamka HemTo Mamu. OBO ce MOXe O0jaCHUTH MamOM e(EeKTHBHOM
MOBPIITMHOM KOjy 3aTBapa TajacHa (yHKI[HMja OAJIKOBCKOT CTama y mopelhemy ca MOBPIIMHOM KOjy
3aKJana TajJlacHa (pyHKIHja UBUYHOT cTama. CIIMYHE OClUIaIje UBUYHUX CTama Cy MpoHaljeHe u 'y
XEeKcaroHaJJHUM KBaHTHUM Taukama. [Ipena3u uzmel)y GaIkOBCKUX CTama U3 MPOBOJHE U BaJICHTHE
KBa3uW30HE JOMUHUPA]y alCOPHIMOHMM CHEKTPOM aHAIM3UpPaHUX HAHOCTPYKTypa. MehyTtum, y
nH(ppanpBeHoj o6aacTu je npoHahleH BUCOK ariCOPHIIMOHHU MUK KOJU MOTHYE O] Tpeia3a uMely
MBUYHUX cTama. J(0AaTHO, OCIWIaTOpHA MBUYHA CTama MCIOJbaBajy OCHUUIATOPHY Bapujald]y
MO3UIMje ¥ aMIUIMTY/E alCOPIIMOHUX MHKOBA ca MPOMEHOM BPEAHOCTH HOPMAIHOT MarHeTCKOT
1oJba.
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5. 3akpydaxk

Y 0B0j JOKTOPCKOj JOUCEpTAIMjU Cy UCIUTAHA EJIEKTPOHCKA M ONTHYKAa CBOJCTBA JKHUBA-
Tenypua (xemujcka o3Haka: HgTe) HaHOCTpYKTypa y IPUCYCTBY €IEKTPUYHOT M MarHETCKOT I0Jba.
Ananusupane cy ocobune acumerpudnux aoctpykux HgTe/CdxHgixTe kBaHTHHX jamMa y KOjuma
707a3d 10 aKyMmyJamnuje eleKkTpoHa y (opMu ,IBOAMMEH3MOHOT  eJIEKTPOHCKOT raca.
HcTpaxxuBame je MPOIMpPEHO W Ha KBa3U-HYJITOJIMMEH3MOHE HAHOCTPYKType Tura HgTe kBaHTHE
TayKe W KBAHTHOT IMPCTEHA Yy KOjUMa je KpeTame eNIEKTpOHAa OTPAaHWYCHO Y CBAa TPU HMPOCTOPHA
npaBua. Ilo mpBu mnyr y unurteparypu (OpPMHUpAH je MOJEN EJIEKTPOHCKE CTPYKType
nsoauMensnonux (2/1) HgTe kBanTHHMX Tauaka M mpcTeHoBa. l3pauyHaBame €JEKTPOHCKHUX
ocobuna 3a acumerpuuHe aBoctpyke HQTe/CdxHgixTe kBaHTHE jame je cmpoBeaeHo momohy
Bunie3oncke K- p teopuje (Luttinger u Kohn, 1955), nox je enmekrponcka crpykrypa 2] HgTe
KBAaHTHUX Tadyaka M TPCTEHOBA PAa3IMYUTE T€OMETPHj€ MOJIEIOBaHAa KOPHIINEHEM EMITHPHjCKOT
MmeToa jake Bese (Slater u Koster, 1954).

EnextpoHcke u ontuuke ocoOMHE HAHOCTPYKTypa Koje ce Oasupajy Ha HgTe ymHOTrOME
3aBHUCe 0] KOPUIINEHNUX TEXHOJOLIKUX IMpOoLeIypa 3a BUXOBY NPOU3BOIBY. 300T TOra je y MpBOM
JeTy TUcepTalrje U3BPIICH JIeTalbaH MPeryie]] U CHCTeMaTH3alrja peJeBaHTHE JIUTepaType Koja ce
OJTHOCH Ha:

e MeToJe Hapactamba MacuBHHX CdyHQixTe y3opaka (¢ 003UpoM J1a ce OBH y30PIH YECTO

KOpHCTE Kao CyIncTpaTu 3a peanusannjy HgTe HanocTpykTypa),

® CINUTAKCHjaJHE TEXHUKE pacTa CIOJeBUTUX HAHOCTPYKTypa (momohy kojux je Moryha
eKCIIEpUMEHTAIHA pean3anuja acuMeTpuuHux aBoctpykux HQTe/CdxHgixTe kBaHTHHX

jama) u

e TIpolleype 3a CHUHTE3Y KBAHTHUX Tadyaka y KOJOWIHHM pacTBopuma (3a cuHTesy HgTe

KBa3U-HYJTO AUMEH3UOHUX HAaHOCTPYKTYpA).

[TomTo 0coOnHE pa3MOTPEHUX HAHOCTPYKTYpa 3aBHCE M O] KOHCTUTYTHBHHX jeIHHCHA, Y TIPBOM
Jeny Cy TmpeacTtaBibeHe enektpoHcke ocoomne HgTe u CdTe, kao u ominra CBOjCTBa TEpHApHE
CdxHgi-xTe nmerype.

Y npyrom jeny auceprairje IpBo je 00jallllbeHo Kako ce GopMHpa MOJEI jeTHOYSCTHIHHIX
CTama 3a HAHOCTPYKTYPY THIIA KBAaHTHE jaMe, KOJU je 3aCHOBaH Ha BHIIE30HCKO] K- p Teopuju.
[TocmarpaHo je KpeTame eNeKTpOHa Yy MEPUOIMYHOM MOTEHIMjaly KpucTaina. AHanmusupas je K- p
MOJIEN 3a Cllydya] MacHMBHOT TIOJIYIIPOBOJHHKA y OKBHPY KOjer je YKyIHa TajacHa (yHKIHja
MpHKa3aHa Kao JIMHeapHa kKomOuHaiuja bioxoBux tanacHux ¢yHKmja y neHTpy bpuinyenose 30He.
Pa3zmoTpen je konauan Opoj biaoxoBux (yHKIMja MOK je YTHIIA] OCTATUX 30HA ypadyHaT IMoMohy
JleauHoBe meprypOarone teopuje. OHma je mpenctaBibeH ocMo3oHcku KejHoB K- p mozen u
o0jalImbeHo je Kako ce y OKBHPY OBOT MoJeNla YKJbY4dyjy e(eKTH Hampesama, CHOJbALIEr
CJIEKTPUYHOT M CIOJhAIIFET MarHeTcKor mnoJsba. KopuirhewmeM Teopuje aHBENONHUX (yHKIHUjA Y
okBupy dopmanuzma K-p Tteopuje momenoBana je HgTe/CdxHgixTe xerepoctpykTrypa
HAaHOMETAPCKUX JIMMEH3HUja Y KOjOj Cy CJIEKTPOHCKA CTama U3MEHhCHA TI0jaBOM 30HCKOT odcera Ha
rpaHUIlaMa XETEePOCIOjeBa U CIIOJhAIILUM EJICKTPOMAarHeTCKUM MmojbeM. [IpoOiemMu Ha CTpMEUM
rpaHUIlaMa XeTepocCIojeBa Cy pelleHn npuMeHoM bapToBux cumeTrpuzanuoHux npasuia. Takobe,
o0jallIleHO je Kako ce y OKBHMpY BHIIE30HCKE K:Pp Teopuje Mozenyje yTuuaj COUH-OpOUTHE
UHTepakiyje KopumhemeM Teopuje neprypOanuja He3aBUCHHUX Off BpeMeHa. OBO je MOTroToBO
BAXXHO TNPWJIMKOM pa3MmaTpama CTpyKTypa Oaszupanux Ha HgTe jenumemy Koje ce cacToju o
temkux HY u Te aroma y KojumMa JOMUHUPAJy PEeTaTUBUCTUUKU €(DEKTH.

Ilopen ananmuze mnoctynka ¢opMHUpama BHIIE30HCKOr K:p Moxena, y apyrom Jemy
JMcepTalje MpeiCTaB/beH jeé METOJl jake Be3e 3a MOJIENIOBame eJeKTpoHCKe cTpykrype 2J1 HgTe
KBAaHTHUX Tayaka M TpcTeHoBa. [lomohy emmupHjcKOr MeToja jake Be3e OIMCaHa je 30HCKa
crpykrypa 2J1 HgTe kBaHTHUX Tayaka U IPCTEHOBA y 11ef10] bpuiyeHOBOj 30HH. Y OBOM METOAY
TajlacHa (yHKIM]ja €JIEKTPOHA Y IMOJIYIPOBOJHUKY j€ IMpEJCTaBJbeHa Kao JMHeapHa KoMOMHaluja
aTOMCKUX opOuTasia n30JI0BaHMX aToMma. [IpelcTaBibeH je METOJ jake Be3e 3a IMOJIYPOBOJHHYKE
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kpuctaie. O0jammeHo je Kako ce popMupa jeTHOUYSCTUYHH XaMWITOHMjaH Y HAaHOCTPYKTypaMa ca
chaJepuTHOM KPHCTATHOM PEIIETKOM, Ha OCHOBY Kojer ce ojpelyyjy cBojcTBeHe TanacHe pyHKIHje
U CBOJCTBEHE eHepruje. YBelneHa je nBolleHTapcka ampokcumanuja (Slater m Koster, 1954) u
o0jalImkeH je MOCTYMaK yKJby4nBama CIHH-OPOMTHE MHTEpaKIyje y OKBUpPY (popmanu3ma merona
jaxe Bese kopuinhemeM Yaaujese npoueaype (Chadi, 1977).

VY tpehem neny je aHanusupana acumetpudna asoctpyka HgTe/CdxHg1.xTe kBanTHa jama ca
[001] opwujenTanujom. 3a MOJEIOBaKE €ICKTPOHCKE CTPYKTYpE je KopuiheH ocMo30HCKH KejHoB
K - p Mozen y Kojem je omucaHo crpe3ame MPOBOIHE 30HE, 30HE TEIIKUX U JIAKUX IIYIIJbIHA U 30HE
OTLENJBCHE yCIIE]] CIIMH-OPOUTHE MHTEpaKIuje. EIeKTpoHCKEe 0COOMHE Cy HCIUTAHE Yy Cllydajy Kaja
je TMIPUCYTHO CIOJhAIHE EIEKTPUIHO MOJbE KOje j&é HOPMAIHO OPHjEHTHUCAHO y OJTHOCY HA KBAaHTHY
jamy. Ilponahena cy crenuduuna crama Koja Cc€ KapaKTEpUIy YKYITHHUM yraOHUM MOMEHTOM
j=3/2. Ilpu oxpehenum nuMeH3ujaMa KBaHTHUX jaMa npuMeheHo je popmupame nocebHe MeTalHe
¢aze y acumerpuunoj asoctpykoj HgTe/CdxHg1-xTe kBaHTOj jaMu Koja Moceayje CBOjCTBA CIHMYHA
nBociojuoM rpadeny. [lokazano je ma ce eHepreTcKu mpolier u3Melyy crama ca yraOHUM MOMEHTOM
j=3/2 MOXe OTBOPUTH MPOMEHOM OJIHOCA IIMPHUHA jaMa YaK U Yy OJCYCTBY €JIEKTPUYHOT TOJha.
Benunuuna mporena y acuMmerpudHoj aBoctpykoj HgTe/CdxHgi-xTe kBaHTHO] jamu je mojeniaBaHa
IPOMEHOM JHUMEH3Hja jeJHe OJf KBaHTHHX jamMa W KoHTposioM momapHor yaena Cd y CdxHgixTe
Jerypu. YCTaHOBJBEHA je MPOCTOPHA Pa3ABOjEHOCT €IEKTPOHCKHUX M HIYIUBUHCKUX cTama. Edekar
TpaHc(hepa HaeleKTpucama y AaHaJHU3UPaHO] CTPYKTYPH W H3padyHaBame TadyHE BPETHOCTH
yrpal)eHOT eNIeKTPUYHOT TI0Jha Y OKBUPY CAMOCAriIacHOT IMOCTYIKA pEllaBaleM CHUCTeMa KOjH ce
cactroju ox Hlpenunrepose u [loaconose jennaunne he 6utu nmpenmer Oyayher uctpaxxuBama.

VY d4erBprOM Jenmy Cy HCTpaKe€Ha EJeKTPOHCKA W ONTHYKAa CBOJCTBA KBAJPATHUX U
XEeKCaroHaJJHUX KBaHTHUX TavyakKa M IPCTCHOBA. EIEKTpOHCKa CTPyKTypa je MojeloBaHa momMohy
EMITUPHUJCKOT MeTojaa jake Bese. [lapameTpu y eMIHMPHJCKO] METOIM jake Be3e Cy J0OHjeHH
»huTOBameM* Ha Be peepeHTHe 30HCKe cTpyKType: 1) y I' Tauku, Ha 30HCKY CTPYKTYpY A0OHjeHY
k-p w™meromom, 2) y ocratky bpuiyeHOBe 30He, Ha 30HCKY CTPYKTypy mobujeny y GW
anpokcuMarmju. 3a oBaj Meron je kopuihen 6aszuc Sp>d®s” opbuTama. Merox je 3acHOBaH Ha
Crnejrep-KocTepoBoj TeopHju y OKBUPY KOje Cy CKOKOBH OTpaHUYCHH Ha HajOJIMKE CyCeTHE aTOMe
(Slater u Koster, 1954). Onruuka amcoprmuja je oapeheHa Ha OCHOBY IUIOJHHX MaTPHYHHX
enemenara. OHH Cy M3pavyyHATH YKJbYYHBAHKHEM UHTPAOPOUTAIHUX WIaHOBA. J[eTalbHO je HCTpaXKeH
JIe0 CHEPreTCKOr CHEeKTpa y OKOJIMHH (yHAaMmeHTaiHor eHeprerckor mporena 2/ HgTe. Osaj
nporien ce jaBiba u3mely ['s mpoBoHe 30He U 56 BasieHTHUX 30HA. therosa Bennunna uzHocu 1,82
eV. Y oBOM Jieny CIieKTpa Cy JCTEKTOBaHA CTamka y CHEPreTCKOM IPOIEMy KOoja Cy HE3aBHCHO O]
TUTNIA U O0JIMKA CTPYKTYpEe JOMHUHAHTHO OMJIa JIOKaJM30BaHAa Ha UBHYHUM Te arommma. To je 300r
Behe [TomHrOBE €JIEKTPOHEraTUBHOCTH 1€ aToMa y oJHocy Ha arome HQ. Takole, ycraHOBIBEHO je
1a Opoj OBUX CTamka yMamCH 3a IoJia oJrosapa 30upy uBuunux Hg u Te aroma. Y pany je mokazaHo
Jla Ce CHEpruje UBUYHUX M OATKOBCKHX CTarkha KBAJPATHUX KBAHTHHX TauaKa Pa3jIMYUTO TOHAIIA]y
y HOpPMAQJIHOM MarHeTCKOM I0Jby. 3a OaJKOBCKE HHBOE CYy YOUYCHAa KapaKTepUCTHYHA
AHTUYKPIITAaKka CTakha PA3JIMYUTOr CIIMHA Ca CIIMHCKOM M3MEHOM. 3a JIOBOJHHO BHUCOKE BPEIHOCTH
MarHeTCKor Iojhba OallkOBCKa CTama Cy KOHBeprupaia ka JlaHgayoBUM HHUBOUMA. YcCliea
crienuduYHe JTOKAIN3alKje, MarHeTCKO T0JbE TOTOBO Ja HHje MMAJI0 YTHIAja HAa MBUYHA CTamba Y
KBaJ[paTHUM KBaHTHMM Tadykama. Ca Jpyre cTpaHe, y KBaJpaTHHUM KBaHTHMM IPCTEHOBHMa
OankoBCKa CTama Cy UCIOJbaBajda KapakTepucTHyHe AxapoHoB-bomoBe ocnunamnuje vy
NPOMEHJPMBOM MAarHeTCKOM TII0JbY. 300T J0aTHOT OTrpaHHYaBama KpeTama eJIeKTPOHA Y
KBaJ[paTHUM KBAaHTHUM IIPCTEHOBUMa, JI0JIa3U JI0 TI0jaBe CIIpe3ama CTamba u3Mel)y CyceJHUX MBHIA
MpcTeHa W JeNIOKa3alije TOoje/IMHUX UBUYHUX CTama Koja MOTpUMajy OaTKOBCKU KapakTep. Y
XeKCaroHaJJHUM KBaHTHMM Taukama TmpoHalieHa cy cnenuduyHa UWBUYHA CTama Koja
KOHTPaWHTYUTHBHO OCIHIYjy ca IpPOMEHOM MarHerckor ¢uykca. OBa cTama QopMupajy
NPCTCHONIMKY CTPYKTYpy Te€ Jojia3u 10 TmojaBe AxapoHoB-bomoBux ocummamuja. Ontudka
arcopniyja je u3payyHara 3a X W Y ToJiapu3aiujy yrajaHe CBETIOCTH. [leTeKkToBaHa Cy TpW THIIA
ONTHYKMX Tpenasa: 1) uzmel)y 6ankoBCKuX cTama, 2) u3Mel)y OaNKOBCKMX M MBUYHUX CTama U 3)
n3Mel)y uBHYHHMX crama. Y HHQpAIpPBEHOM ey CIEKTpa je YO4YeH KapaKTepUCTUYaH MHK Y
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OIITUYKO] ATlICOPIILHUjH 33 Pa3sMOTPEHE HAHOCTPYKTYpPE, KOJU BOJU MOPEKIO OJI ONTUYKHUX Ipeliasa
n3Mely MBUUHUX CTama. Y JUCEPTALUjU je MOKa3aHo Aa no3unuja GepMujeBor HUBOA U BPEAHOCT
HOPMAJHOT MAarHeTCKOr ToJba TPEACTaBIbajy IMapameTpe moMohy Kojux ce Moxke e]HukKacHo
KOHTPOJIUCATH ONITHYKA ariCOPIILUja aHAIM3UPAHUX HAHOCTPYKTYpa.
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[Tpunor 1 Hymepuuke BpeAHOCTH MapaMeTapa 30HCKE CTPYKType y ocMo30HCKOM K - p
MoOJIETy

Tabena I1.1. [Tapamerpu 30ucke ctpykrype HgTe na remneparypu T = 0 K. Bpennoctu 3a A, Eg u
2moP?/h? cy nare y (€V) 1ok cy octanmu napamerpu 6e3 aumensuje (Novik u cap., 2005).

[Tapamerap Bpennoct
Y1 4,1
Vo 0,5
V3 13
K -0,4
F 0
A (eV) 1,08
E, (eV) -0,303
2myP?/h? (eV) 18,8

Tabena I1.2. [Tapamerpu 30HcKke cTpykType CdTe na temneparypu T = 0 K. Bpennoctu 3a A, E; u
2moP?/h? cy nate y (V) 1ok cy octanu napamerpu 6e3 aumensuje (Novik u cap., 2005).

[TapameTap Bpeanoct

Y1 1,47

Yo -0,28

Y3 0,03

K -1,31

F -0,09

A (eV) 0,91

E, (eV) 1,606
2myP?/h? (eV) 18,8
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[Tpunor 2 Hymepuuke BpeAHOCTH MapaMeTapa y eMIIMPH]CKOM MOJIETYy jaKke Be3e

Ta6ena I1.3. IMapamerpu Metoma jake Bese 3a HgTe y Gasucy spid®s” opOurana mo Crejrep-
KoctepoBoj HoTammju. Bpemnoctu mapamerapa cy mpeiactaBibeHe y (V) 3a ciydaj kama je
temrieparypa T = 0 K. O3nake (@) u (C) ce ogHOCEe Ha 03HAKY 3a aHjoH (T€) u katjon (HQ), nok ce
o3Hake (ac) m (Ca) oAHOCE Ha CKOKOBE ca aHjoHa (kaTjoHa) Ha KarjoH (aHjoH) (Allan u Delerue,

2012).

ITapameTpu 3a HgTe (eV)

Es (a) -10,040161 Es () -1,502103
E, (a) 1,580003 E, (c) 5,929255
Eq,, (3) 10,139959 Eq,, (©) 15,108978
Ea,,_ . (a) 13,145395 Ea,._, () 15,431086
Es (a) 12,611213 Es- (c) 14,801158
A(a) 0,375000 A(c) 0,465000
Veso (ac) -0,904384 Vers+ o (QC) -1,570513
Ves+o (ac) 0,357261 Visto (ca) -0,242580
Vepe (ac) 1,085069 Vepe (ca) 2,014492
Vspe (ac) 1,175059 Vspe (ca) 1,405375
Veao (acC) -0,525896 Vsao (ca) -1,067102
Ve ao (ac) 0,485896 Vyeao (ca) 0,696627
Vopo (ac) 3,166827 V,pr (ac) -0,945694
Vpao (ac) -1,789915 Vpao (ca) -0,653612
Vpar (ac) 1,406422 Vpar (ca) 1,657517
Vaao (ac) -0,529629 Vaar (ac) 2,424709
Vaas -1,064207 / /
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[Tpunor 3 Ilpernen ABOLIEHTAPCKUX UHTErpaia y MOJIETY jake Be3e

Ta6ena I1.4. [[pouentapcku unterpatu usmel)y pasmuuutux opourana us sp°d®s” 6asucuor ckymna
HaNKCaHu MPEKo TUpeKuuoHux kocunyca (Slater u Koster, 1954).

WuTerpanu enepruje 3a canepuTHH KPUCTAI

ES,S I/SSO'
Es,x IVspa
Eyx 1Vppe + (1 = 1) Vppp
Ex,y lmVppa - lmVpp,T
E, . Ve — Ve
Es,xy \/§lmVsda
Es,xz—y2 \/§/2 (lz - mZ)VSdU
Es,3zz—r2 [nz -1/2 (lz + mz)]Vsda
Ex,xy \/3_’1szde +m(1— ZZZ)Vpdrr
Ex,yz @lmandU - 2lmand,T
Eyzx \/glzanda +n(1- ZZz)Vpdrr
Eyx2_y2 V3/21(1% = m*)Vpao + 1(1 = 2 + m*)Vpyy
Ej y2_y2 V3/2m(12 = m*)Vpge — m(1 + 12 = m?)Vpy4p
Ez,xz—y2 ‘/§/2 n(l? — mZ)Vpda G mz)VpdT[
Ey3p2p2 l[n? —1/2 (12 + mA)]Vpae — V3In?Vpyy
Ey,3zz—r2 m[nz -1/2 (lz + mz)]Vde - \/§mn2Vpdﬂ
E, 3,2 2 n[n? —1/2 (12 + m*)V,q, — V3n(l? + mM*)Wpan
Eryxy 312m2V4s + (12 + m? — 412mA)Vyg, + (0% + Pm?)Vyys
Esyyz 3lm?nV 4, + In(1 — 4m?)Vyur + In(m? — 1)Vy4s
Exy,zx 32mnVyge + mn(l — 412V, + mn(l? — DVyys
Eyyx2_y2 3/2im(1? — m®)Vyy, + 2Im(m? — 12)Vyg, + Im/2 (12 — m?)Vyys

E 3/2mn(l? = m?)Vy4e — mnl[1 + 2(12 = m?)WVyn
yaxTy +mn[1+ 1/2 (% —m?)]Vyys
3/2 nl(lz - mz)Vdd(, + nl[l - 2(l2 - mz)]Vddn

zx,x%~y —nl[1—-1/2% —m*)]Vyus
E 2_..2 \/glm[nz - 1/2 (lz + mz)]Vdda - ZﬁlngVdd”
xy,3z%-r + \/§/2 lm(l + nZ)Vdsz
E,, 3,242 \/gmn[nz —1/2 (1> + m*) W45 — \/§mn(lz +m? = n*)Vyan
yz,3z°-r + \/§/2 mn(l2 + mz)Vdd(S
E 2_..2 \/§ln[n2 -1/2 (l2 + mz)]Vde + ﬁln(lz +m? — nZ)Vdd"
2x,32%—7 —3/2In(1% + m2)Vyys
E,2_,2,2_.2 3/4 (lz - mz)Vdda + (lz +m?* — (lz - mZ)Z)Vdd”
x2-y2x2-y + (n? + 1/4(1%2 = m?)®)Waqs
Eos oy o V3/202=mA)[n? —1/2 (1 + m)Vage + V302 (M = 1*)Vagn
xf-y*3z°%-r +V3/4(1 +n®) (12 —m*)Vyys
Ez,2_ 25,2 .2 [n? —1/2 (17 + m*)]*Vyqo + 3n*(1 + m*)Vyuy
3z2-123z2%-r +3/4(12 + m?)*V ,s
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[Ipuitor 4 IlepuoanuHocT KpucTanHe cTpykrype: bioxosa Teopema

Kpucran je yBpcToTeIHH MaTepHjal KO KOjer MOCTOjH ype)eHOCT OCHOBHUX CTPYKTYPHUX
jenunuiia (atoma, jona, mojekyna) (Misra, 2011). 36or mnocrojarba MPOCTOPHE CHUMETPHjE, Y
KpucTtainuMa je moryhe aeduHucaTi OCHOBHHM TPaJMBHU €JIEMEHT YHMjOM CE€ TPAHCIIALUjOM MOXKE
pEIpOAyKOBaTH  LIEJOKYIIHA KpucTainHa cTpyktypa (Harrison, 1989). Kox wmacuBHuHX
(TPOAMMEH3MOHMX) KpUCTala OBaj TPaJMBHU €JICMEHT MMa OOJHMK MapayielIoNuIie/ia U Ha3uBa Ce
Jjeounuuna henuja xpucrana (Bir u Pikus, 1974). BapanojeBom (pyc. Boponoii) NeKOMIO3UIIOM
KpHUCTaJHE pemeTke aepuHume ce nocedHa Gopma jennanuHe henuje Koja caku MEHAMAaaH O0poj
aToMa M 3ay3uMa MUHHMAJIHY 3allPEMUHY y MPOCTOPY, a Ha3uBa ce Burnep-3ajmosa (mal). Wigner,
eHri. Seitz) npumumuena heauja (Klein, 1988). IIpon3BosbHE BEKTOp TpaHCHIaIdje H3abpaHOT
eJIEMEHTa y TIPOCTOPY ca TpHu AuMensuje je aar cieachom jennaunnom (Wigner u Seitz, 1933):

3
Tn=Zniai =n;-a; +n, a, +nz-as, (M. 4.1)

i=1
T7€ Cy 1, A, U a3 NPUMUMUBHU 8eKMOPU, A Ny, Ny, U N3 1IeTU OpojeBH. [IpeTxo1HOM jeJTHAUMHOM je
Moryhe reHepucati OeCKOHaYaH HHU3 JUCKPETHHX Tadaka y TMpocTopy Koje gopmupajy bpaBeoBy
pemietky (¢panir. Bravais) (Wigner u Seitz, 1933). Ocobuna TpaHciaatopHe cumerpuje omoryhasa
Jla ce MOTEHIMjaJl KOjU MOTHYE OJ1 aTOMa (JOHA) KPUCTAJIHE peIleTKe MPEACTaBU Kao MepHOIUYHA

GbyHKIMja KOOpJMHATE, TaKO Ja 3a Mpou3BoJbaH BekTop TpaHcnaimje T, Baxu (Bir u Pikus, 1974;
Harrison, 1989):

Vo(r) = Vo (r+ T,). (11.4.2)

AVi(r)

A V4 VA

Z+
®
!

1
I

Cauka II.1. Ilemarcku mnpuka3 TMOTEHIMjala jeJHOJUMEH3MOHE [EepPUOJANYHE KpHCTaIHE
CTPYKTYPpE.

[lemarcku mpukas ¢pukTHBHOT ToTeHIjana Vy(r) y mpaBoInHHUjCKOM JIAaHIy aTOMa je JaT Ha CII.
I1.1. Ouurneneno je na mepuoamdHoct Vy(r) oarosapa NPUMHTHBHHM BEKTOPHMA jeIHMHHYHE
henuje y xpuctany. C 0063upom jaa je nmeproauuHa (QyHKIMja KOOpIUHATE, MOTEHIUjal y KpUCTATy
ce Moxe npeacTaBuT npeko dypujeosor (ppanu. Fourier) pena:
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Vo(r) = z Ce'm, (1.4.3)

m
rae cy ¢, ®ypujeoBu xoepunujent, a Q,, BEKTOpPH TpaHCIALKje Y PEHUIPOYHOM (MHBEP3HOM)
npoctopy. [lomro je norenumjan nepuouuna GyHkuuja 3a 6uno koju Bekrop tpancnamuje T,u T,
Mopa BaxuTH cieneha pemaruja (Harrison, 1989):

Vo(r + Tp) = Vo(r+ T,) = Vo (). (1. 4.4)

Ha ocnoBy jennauuna (I1.4.3) u (I1.4.4) 3a moceban ciny4qaj kana je T, = 0, Baxku

Z Cpe'nreiQmTn = Z Cppe@mTelQmd — Z Cpei@mr -1, (11.4.5)

m m m

U3 jemnaunne (11.4.5) cnemm na je e'QmT™ =1, 1j. Q,,T,, = 27N, e je N € Z. Ha ocHOBY 3a/mer
u3paza MOXeE C€ 3aKJby4UTH Ja IOCTOjU Be3a Hu3Mel)y BeKTopa TpaHCIaluje y perunpoyHOM
npocropy, Q,, U BeKTopa TpaHciauuje jeaiuHuyHe henuje u3 aupexTHor (peanaHor) mpoctopa, Tj,.
Cnuuno kao 3a Bektope T,,, Moryhe je nepunucatu ckym Bekropa Q,, koju ompehyjy peuunpouny
kpuctanny pemerky (Wigner u Seitz, 1933; Bir u Pikus, 1974):

3
szzml’bl’=m1'b1+m2'b2+m3'b3, (H46)
i=1

rae cy my, my, U My 1end OpojeBH KOjU MPEACTaBIbajy Opoj TpaHCHaluja, TOK Cy TPUMUTHBHH
BEKTOPHU y pelUnpovHoM mpocTopy by, b, n b; moBe3anu ca npuMUTUBHUM BEKTOpPHMA U3 PEATTHOT
pocTopa a;, a, M az, cliefiehuM penaiujama:

al-bj = 27-[61']'1 (H47)
_ 2m(a; X a3)

—ay(a; xay)’
_ 2m(az X a)

~ ay(az xa,)’
_ 2m(a; X ay)

~az(a; xay)’

b,

) (1. 4.8)

b;

W3 mperxonHe aHanmm3e MOXE CE 3aKJbyYHTH [1a je, CIMYHO PEaTHOM IPOCTOPY, pPEelUIpoyYaH
IpOCTOp MEPUOJMYAaH ca MepuoaoM ojapeheHUM NPUMHUTHBHUM BEKTOPHMA Yy PELHIIPOYHOM
npocropy. Burnep-3ajioBa mpuMuTHBHa henuja y perUIpPOYHOM IMPOCTOpY, Koja je oapeheHa
BekTopuma by, b, u b, npencrasiwa npgy bpunyenosy sony (Wigner u Seitz, 1933, Kittel, 1987).

Jla Ou ce ojapeauie eHepruje W TajmacHe (YyHKUMjEe HOCUJAlla HaeJleKTpucama Yy
NEPUONYHOM KpUCTally HeonxoJHo je pemuTtH llpenuHrepoBy jenHaumHy y KOjoj TajacHa
¢yHkuuja 3a bpaBeoBy KpucCTallHy pelIeTKy Mopa 33aJJ0BOJBbUTH neproanyHe bopH-Bon KapmaHoBe
(mem. Born, mal). von Karman) rpanuune ycinose. [IpuMeHOM MEpUOIMYHUX TPAHUYHHX YCIOBA
MOJKE€ Cce IMOKa3aTH Jia je TajacHa (QyHKIHja MepuoguuHa (QyHKIMja KOOpJAMHATE, Tako Ja je 3a
NPOM3BOJbaH NPUMHUTUBAH BeKTOp A; (Bir u Pikus, 1974)

P(r+a;) = A, W(r). (11.4.9)

Kao mro ce wmoxe Buzmetn wu3 jeanaunHe (I1.4.9), pasnuka mnocrtoju camMo Ha HHUBOY
MYJITUIUTMKATUBHE KOHCTAHTE Ay, . [IpBU KOpak npuimkoM pemiasama [lpenunrepose jennaunne y
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K0joj urypuiie mepuoaudHu MOTSHIHMja] jecTe Ja ce Helo3HaTa TajJacHa (pyHKIMja IPETIOCTaBH Y
¢dopmu biioxosor tamaca (Bloch, 1929):

Y(r) = e®ru(r), (11.4.10)

rae je K TamacHm BeKTOp HOCHOIA HaeleKTpucama y Kpucramy, a u(r) 6p3ompoMeHIbHBA
nepuoauyHa (QYHKIMja ca [epUOJIOM KOjU OJroBapa IapaMeTpy KpHCTallHE pelIeTKe.
[IpermocraBibeHn 0ONMHMK TasacHe (YHKIMjEe MPOU3WIA3U U3 To3HaTe biioxoBe Teopeme Koja je o
M3Y3€THOT 3Ha4aja MpUIMKOM (opMHpara BUIIe30HCKE K - p Teopuje u MeToa jake Bese.

BaoxoBa Teopema uma cienchy dopmy (Bloch, 1929, Bir u Pikus, 1974): V uaeannoj bpaBeosoj
KpHUCTaJIHO] pelieTku, Moryhe je mponahu Oa3uc TanacHux (pyHKuuMja ca cieaehum ocobnHama:
e (¢yHKIMje U3 U3adpaHor Oaszuca Cy CBOJCTBEHA CTarba JeTHOEIEKTPOHCKOT XaMHJITOHHjaHA

2
H(r) = — tho V2 + V,(r), 6e3 003upa Ha jadnHy KpHcTanHor noTeHnujana Vy (r),

e (¢yHKIMje U3 n3adpanor 6a3uca umajy hopmy biioxosux tanaca.

Hexka je Bextopy tpancnamuje T,, = n, - a; + n, - a, + ns - az, IPUAPYKEH ONEPaTOp TpaHCIAIH]e
T,, Koju BpIIM IIPOCTOPHO TIoMepase TanacHe pyakuuje (Bir n Pikus, 1974; Kittel, 1987):

T, u() = Y+ T,). (1.4.11)
Moske ce J1lako MoKa3aTu Ja TPaHCIAMOHU OIlepaTop Tn nMa cienehe ocobune:

T, T, U() =T, T, U@ = T, W(@). (11.4.12)

[TomTo kpucTanm mocedyje TpPaHCIAMOHY CHMETPH]y, XaMWITOHHWjaH je TepuoauyHa (QyHKIHja
xoopmuHare H(r) = H(r + T,,), a onepatopu H u T,, xomyrupajy (Bloch, 1929; Kittel, 1987):

[T, H] =T,H- AT, =0. (11.4.13)

N3 jennaunne (I1.4.13) ce Moke 3aKJbYYHTH Jia CY CBOJCTBEHA CTama orieparopa H MCTOBpEMEHO U
CBOJCTBEHA CcTama Onjo Kor Tj,:

Hy(r) = EY(r), (1. 4.14)
T () = A(T)P(r). (1. 4.15)

Jlakne, cBojcTBeHe (QyHKIHMje omeparopa TpaHcianuje Gopmupajy 0azuc  peliema
JETHOENEKTPOHCKOT XaMmuiIToHWjaHa. Takole, Mo)ke ce Tmoka3aTH Ja CBOJCTBEHE (YHKIIHU]je
onepatopa T, umajy ¢popmy Broxosor Tanaca. Koncranra A, w3 jennaunue (I1.4.9) ce moxe
3aMEHUTH Ha cieaehn HauuH: Anl. — exp(2mjm;) rtme OpojeBu m;, i = 1,2,3 He 3aBuce OJ
KOOpAMHATE. 3a BEKTOP Y PELUIIPOYHOM NpocTopy Aedunucad ca K =mq - by + m, - b, + m3 - bs
1 Ha ocHOBY jenHauuHe (I1.4.10) moxe ce Hanmucatu

u(r) = e % y(r), (11.4.16)
ojakie je ¢yukiuja u(r) TpaHcIanujoM MOMEpPEHa 3a BPEIHOCT a;

u(r + ai) — e‘ik(”ai)tp(r + ai) — e_jkre_jkaieznjmillj(l‘) — e—jkre—anmiGanmqu(r)
= e RrY(r) = u(r). (11.4.17)
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U3 jennaunna (I1.4.16) u (I1.4.17) y onmiteM citydajy ce MOKE 3aKJbYYUTH Jla CBOJCTBeHE (DYHKIIH]jE
onepatopa T,, uMajy popmy Broxosor tamaca (Bloch, 1929) ca nepuoauunuM Gp30mpoMeHIBUBHM
JIeJIOM Ha JIOMEHY IapameTpa KpUCTaIHE PeLIeTKeE.
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[Ipuiior 5 Teopuja aHBeIONHUX QYHKIIM]A

Teopuja aHBenomHuUX (QYHKIMja CE€ KOPUCTH 3a MPHUOMMKAH OIMUC EICKTPOHCKUX H
IIYTJBMHCKUX CTamka y TOJYNPOBOJHUYKOM MaTepHjally Koja Cy H3MEHCHa YCIea MPUCYCTBa
CTIOJBAIIBET eNIEKTPOMArHETCKOT 110Jba, MEXaHWYKOT Halpe3ama WU yCiel MPUCyCcTBa nedekara y
KpUCTATy HOMYT BakaHIuja uiy uatepcruiuja (Foreman, 1993; Burt, 1999; Cukari¢, 2015). 3uauaj
OBOj TCOPHjH Jaje U YUIHCHHIA, Ja CE€ OHA MOKe MPUMEHHUTH U MPHIMKOM pa3Boja K- p monena 3a
Clly4yaj MOJIYIPOBOAHUYKUX XETEPOCTPYKTYpa HAHOMETAPCKUX IMMEH3Hja y KOjuMa Cy CTama
HOCHJIAIlAa HAeJIeKTpHUCamba MOAU(PHUKOBaHA JISJCTBOM PA3TUUUTHX CIOJbAIIBUX, ATA U YHYTPAITHBHX
¢akropa Kao mTO je 30HCKU odceT Ha rpanunama xerepocrnojeBa (Winkler, 2003). Ytuuaj oBux
(dakropa ce ykJbydyje y Moaea yBohemeMm mneprypbammonor noreHunujana V(r), xoju 300r
BAJIMJAHOCTH TEOpPHUJE MOpa IpPeICTaB/baTH CIIOPONPOMEHIbUBY (PYHKIM]y KOOpAMHATE Ha JIOMEHY
jenuHuuyHe henuje kpucrtaiza. Y OKBHPY OBE€ TEOpHje C€ TI0JIa3u O]l JeJIHOETEKTPOHCKE
IIpemuarepose jenHaunHe y caenchem oommky (Winkler, 2003; Cukari¢, 2015):

((—iﬁV)2

h
Zmy Vo (1) + = (6 X Vo) - (—ihV) + V(r)> () = Ey(r), (I.5.1)

2
o€

rae je Y(r)-ramacHa ¢ynkuuja enekrpona, E-emepruja, Vy(r)-merasHM moTeHUUjan Koju
MpeACTaB/ba TMEPUOTUYHY (DYHKIHM]y KOOpIWHATE ca TMEePUOJOM KOJU € jeIHaK TapameTpy
KpHUCTaJIHE pemeTke U V (T)-moTeHIMjal KOjuM ce MoJienyje epTypoaruja.

A

u’?{', ke (r |

[\ IN ALA
ST
® o
A zZ"

Cauka II.2. [Ipomena aHBenonHe TajacHe (GyHKuuje U Op3onmpomeHJbuBe bioxoBe QyHkiuje y
OKBUPY TEOpHje aHBEJIONMHUX (PYyHKIIH]A.

[leprypbanimonn mnoTeHuMjal He (Qurypuiie y wiaHy KOJU C€ OJHOCH Ha CIHMH-OpOUTHY
MHTEpakIyjy, ¢ 003UpoM Ja 0Baj WiaH JOMMHAHTHO 3aBHUCH o] KyJoHOBUX HMHTepakuuja Koje cy
Be3aHe 3a obmact aromckor jesrpa (Winkler, 2003). OBme ce HemosHara TajacHa (yHKIHja
npencraBba cymMmoM broxosux dynkimja (Bloch, 1929) y uentpy bpunyenose 3one, k = 0 (Kane,
1956; Kane, 1957):

YO = D sy o Oty (D), (M.52)
o
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TJle  Cy eKCTaH3uOHH KoeduumjeHTH Y,/ ,(r) QyHKIMje KoopauMHATe W MOMYJHIIY
6psonpomensbue broxose dynkumje u,ry (r). Koedummjentu y,r . (r) ce cnopo memajy Ha
IoMeHy jenuHu4He henuje u Ha3uBajy ce angenronue @yuxyuje. Ha cn. 1.2 je mryctpoBaHa pas3imka
y TMpoMeHH aHBenonHe (GyHKuuje ¥, . (r) u Opsonpomensbuse Broxose dynkuuje u,y (r) y
kpucrainy. Hapennu xopak y pemaBamy Ilpeaunrepose jennaunmpe (I1.5.1) je 3amena (r) ca
uspazom (I1.5.2), MHOXKEE ca JieBe cTpaHe (YHKIHjOM (Uun,ko (r)| u unTerpamnuja Ha IOMeEHY
jenuunuHe henuje HaKOH Yera ce qo0uja cucteM jeqHaunHa y MaTpuanoM oomuky (Winkler, 2003):

ihV 1
Z {[E"' ©)+V() - m] Opy'O,0" — ma (AV) Ty 1 6,67 + An.n’ﬂ'”'}xn’.a’(r)
n',e'=11 0 0
= Extyo (). (11.5.3)

Jennaumna (I1.5.3) mpencraBiba BHUIIE30HCKH K- Pp Mozen 3acHOBaH Ha TEOPHjU aHBEJIOMHUX
¢dbysakuuja. C 003upoM /1a y MOTYIMPOBOTHHYKIM XETEPOCTPYKTypaMa KOHAYHUX AUMEH3H]ja T0JIa3U
710 HapyllaBama TPAaHCIATOPHE CUMETPHje, Y MOETYy KOoju je mpejactaBbeH jeanaunaom (I1.5.3)
TallaCHU BEKTOp ce mpejcTaBiba y dopmu omepatopa k — —iV (Cukarié¢, 2015). 36or Tora ce,
YMECTO CHUCTeMa aire0apCKuxX jeqHauYrHa (3a CiIydaj MAaCMBHOT TOJIYIPOBOJHHKA), OBJE peliaBa
CUCTEM CHpPErHyTHX IudepeHIujaTHuxX jeAHauynHa nomMohy Hymepudkux metona. U3 jennaunne
(T1.5.3) ce Buam na ce neprypbanronn noreriujan V (r) ykibydyje MoaudUKaIMjoM IdjaroOHaTHAX
YJlaHOBa HemepTrypOoBaHOr XaMUTOHMjaHA. Y MoJeny (GUIypHIly 4YJaHOBHU Enr(O), I ' U

An,n’,a,a
noceObHo. OBM mapaMeTpu 3aBHUCE OJI KOOpAUMHATE/MaTepHjajia y XeTepoCTpyKTypama U He
KOMYTHpajy ca orepaTtopoM TpaHcianuje T,,. Jla 61 ce 06e36emmia epMUTHBHOCT XaMHITOHH]aHa,
KOJUM C€ MOJIeNyje CTPYKTypa CacTaBJheHa O] BHIIE TOJYNPOBOJHUYKAX MaTepHjaia ca CTPMUM

MehyroBpinHamMa, yBojie ce CUMeTpu3alioHa mpasuia y ciaeachem o6muky (Morrow, 1987; Potz u
Ferry, 1987):

!
nn'.o.0
1 KOJU ce 100ujajy eKCIIepUMEHTAIHUM IyTeM 3a CBAaK{ MOJIYIPOBOJHUYKU MaTepHjaj

1 SN
P(r)k; - E(P(r)kl- +kP()), (I1.5.4)

1. . R
P(r)kik; > 5 (kiP(0)k; + k;P(Dk;), (11.5.5)

3a MpOM3BOJbaH OankoBcku mapamerap P(r), rae je i,j € {x,y,z}. ITomohy Bumesonckor K- p
MoJiefia 3aCHOBAaHOT Ha TEOpHjU aHBEIONHUX (YHKIMja Moryhe je n3padyyHaTd €JIEKTPOHCKY
CTPYKTYPY CJOjeBHUTHX HAHOCTPYKTypa THIIa KBaHTHE jaMe NpH uYeMy TpeOa BOAWUTH padyHa Jia
ne0JbHHE CII0jeBa HICY YIIOPEAIUBE ca BEIMYMHOM jeAMHIYHE henrje moynpoBOAHUYKOT KPUCTAIA.

95



[Tpunor 6 Teopuja neprypbairja HE3aBUCHUX O] BpEMEHA

VY okBupy BHIIE30HCKE K - p Teopuje 3a MacuBHE NOJIYIPOBOIHHUKE WiaH cpa3MepaH ca K - p
Y CIIMH-OPOWTHA MHTEPAKIIMja ce TpeTupajy kao neprypdanuje. C o63upom Ha TO, oBAe he ykpaTko
OWTH TIpeJICTaBJbEHA TEOpHja TMepTypOalryja HE3aBUCHUX OJ] BPEMEHA, MOIITO CE Y JUCEPTALHjH
rmocMaTpajy caMo XaMWITOHHjaHH y Kojuma He Qurypumie Bpeme. OBa TeopHja ce joll Ha3uBa H
Pejnu-UIpeaunreposom (enri. Rayleigh) meprypbaruonom TeoprjoM y OKBHPY KOje C€ HEMO3HATH
xamunTonujan H numie y oomuky (Rayleigh, 1877; Schrodinger, 1926):

H(0) = Hy + 6HP, (Il.6.1)
rjae je f-mapamerap xoju onpelhyje BenmmumHy neprypOanuje, HP-xamMuiITOHHjaH miepTypoOanuje, a

H,-HenepTypOoBaHM XaMHJITOHH]aH 4Mje Cy CBOJCTBEHE €HEPIHje U CBOJCTBEHE (YHKIIM]E MO3HATE
(Sakurai, 1994):

Holpn(O) = En(O)lpn(O)- (I.6.2)

Hemno3nara cBojctBeHa ¢yHkuuja Y, u enepruja E,, xamuntonujana H, ce MOTY IIpeICTaBUTH Ha
cnenehun naunn (Kane, 1956):

[oe)

E, = E,° +6E,™® +02E,® + ... = z 0'E,?, (I1. 6.3)
iioo

Yo = 0@ + 00, + 029, ® 4+ = > 01, O, (1. 6.4)
i=0

3amenom uzpasa (11.6.3) u (I1.6.4) y HlpeaunarepoBy jennaunny noouja ce:

(Ho + 0HP) (9@ + 69,V + 629, + )
= (B, + 6E,® + 62E,® + - ) (4, @ + 69, + 629, @ +--.).  (IL6.5)

N3jennavaBameM 4iaHOBA KOJU CTOj€ Y3 MCTH CTEIeH mapaMmerpa 8, popmupajy ce cienehu uzpazu
(Galeriu, 2005):

Hoy,” = E, O, ©, (I1. 6.6)
Hop ™ + HP,© = BV, @ + B, D, ©, (11.6.7)
Holpn(Z) + lepn(l) — En(O)lpn(Z) + En(l)lpn(l) + En(Z)l/Jn(O). (H.6.8)

Ha ocHoBy HaBeneHux u3pasza moryhe je nponahu nompaske npgoe u opyeoe peoa 3a eneprujy E, u
cBOjcTBeHY GYyHKIH]Y P,. MHoxkeweM jeanauumne (I1.6.7) ca (lpn(o)|

IIPOCTOPHOM JIOMEHY J00Hja ce:

U MHTErpaiujoM Io

<¢n(0)|Ho - En(O)llpn(l)) + (lpn(O)|Hp - En(l)lwn(0)> = 0. (H' 6'9)
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Kopumihemem ocobuHe epMHUTHBHOCTH XaMHITOHWjaHa H, W OCOOMHE OPTOHOPMHPAHOCTH

CBOJCTBEHHMX (PYHKIIH]a zpn(o), JIaKO ce MpoHaJIa3d KOpEKIMja MpBOTr pera 3a eHeprujy (Sakurai,
1994):

E,® = (lpn“’)allz/)n(O)) =HE,. (I1.6.10)

. . 1 .
Kopekiija npBor peaa 3a TanacHy dyukumjy ¥, M ce npernocraBu kao nMHeapHa KOMOHHALMjA
CBOjCTBEHHX TaJaCHUX (DYHKIIHMja HEMEepTypOOBAaHOT XaMHIJITOHHUjaHA:

lpn(1)=z albm®, (IL.6.11)

m

rae cy a;,)n Koe(ULMJEHTH Yy €KCHaH3UjU Yy H3a0paHOM KOMIUIETHOM CKYIy OPTOHOPMHpaHHUX

¢dbyHKIMja zpm("). 3amenom u3paza (I1.6.11) y jennaunny (I1.6.7) koepunujeHTH M3 pa3Boja UMajy
cnenehun oomuk (Sakurai, 1994):

14
a1 = L (11 6.12)
nm E o) _ Em(o)' T
MpU YeEMY
Hin = (Wm @ |HP [,°), (I.6.13)

MIpe/ICTaB/ba MampuuHu eiremenm nepmypoayuje, tae je m # n. Ilpema Teopuju neptypOanuja
MIPBOT pelia CBOjCTBCHE €HEpruje u TanacHe GpyHkiuje nmajy cieaehy hopmy (Kane, 1956):

E, =E, 9 + H,’jn, (I 6.14)
=, @ 4 Z PRCRray __mn oy, O (I1.6.15)
m#n n

[Tpuka3zana TeopHja BaXH CaMO y CIIy4ajy HeOde2eHepucanux cmarbd. YKOJIHKO Cy CTamba
JIETeHEepUCaHa, En(o) - Em(o) -0= an,m(l) — 00, Tj. HW3pa3 KoOju JedHuHHIIE EKCITaH3hOHE
Koe(ulMjeHTe MompaBKe TanacHe (yHKIHje mocTaje Heaepuuucan. Kopucrehu ucty mpouenypy
Kao U MPUWIMKOM MpOHANaXKeHma U3pas3a 3a Kopekiuje mpsor peaa, us jennaunne (I1.6.8) mory ce
HamucaTH CBOJCTBEHE €Hepruje u TajnacHe (yHkuuje kopuctehu ce Teopujom neprypbdainuja Apyror

pena (Dresselhaus u cap., 1955):

_r (0 p
E,=E,"" + Hy z E (0) E OL (Il.6.16)

q#n

(0) 0)
l/)n + Z E (0) E (0) Il)m

m#n

N Z z HinqHgn O (1.617)
(E (0) (0)) (En(o) _ Em(O))(En(O) E (0))

m#n
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[Tpunor 7 JlesauHoBa Teopuja neprypoaimja

JlequHOBa Teopwja mepTypOanMja ce KOPUCTH 3a (QOPMHpakE HMMILUTUIUTHOT U
HEJIMHEAPHOT MAaTPHYHOI CBOjCTBEHOT MpoOsieMa koHaunux mumensuja (LOwdin, 1951; Winkler,
2003; Galeriu, 2005). Y oBoj Teopuju ce mocMarpa KoHayaH Opoj 30Ha U3 CKyma A, JJOK C¢ YTHIIA]
ocTamux 30Ha M3 CKyna B ypauynaBa y meprypOaruBHOM cmuciy. Ilomohy oBe Teopuje ce
MOJIje/THAKO T00OpO MOTY OIMCATH HEJCrCHEpUCaHa CTama M3 MPOBOIHE 30HE Ka0o M JeTeHepUcaHa
cTama 0J1 MHTepeca U3 BajeHTHE 30He. [lonasu ce o lllpenunrepose jeqHaunHe Koja eheKTUBHO

Npe/ICTaB/ba CKyN anrebapCKuX jelTHauMHA KOje ce MOory Hamucatu y matpudnoj ¢popmu (Winkler,
2003):

N N
Z Hpnan = Z Epnbmnan , (I.7.1)
n=1 n=1
r7e je
Hm,n = (um,o (r)|H|un'0(r)), (I.7.2)
6m,n = (um,o(r)|un,0(r))- (I.7.3)

VYKOIMKO CKyNn WHJAEKCa 30Ha OJl MHTEepeca IMOJeIIMMO Ha J[Ba KOMIUIEMEHTapHa MOJICKyNa Koja
0JIroBapajy crammuma u3 kiace 4 u kinace B, taga ce jeqnaunna (I1.7.1) moxe Hamucatu Ha cienehn
naunn (Lowdin, 1951):

N A B
Z(Hm,n — EpSpn)an = Z Hp nan, + Z Hpntp + (Hpm — Em)am = 0. (I1.7.4)
n=1

nm nm

YBohemem cmeHe Hy, ,, / (Em — Hm,m) = Xy (LOWdin, 1951), u3 jeqnaunne (I1.7.4) ce nonasu 1o
n3pasa 3a KOePUIHjeHTE A,y

A B
Ay = Z Xmala + Z Xm,p03- (I1.7.5)

a*m L+m

JennoctaBHOM 3aMeHOM uHJekca u3 jenHauyunne (I1.7.5) moxe ce mohu no u3pasa 3a ag:

A B
a[; = Z X[;'aaa + Z X[;J,ay. (H 76)

a*f VT

3amenoMm wuszpaza (I1.7.6) y jemnaumny (I1.7.5) m uTepaTMUBHUM NOHaBJbAHEM OBOI MOCTYIKA

noTpeOHO je eTMMHUHHCATH Keo(HUIMjeHTe eKclaH3uje 3a Koje Baxu a;,i € B (LOwdin, 1951;
Galeriu, 2005):

A B A
Ay = z Xmalq + z Xm,p Z Xg oo + - (I.7.7)

a+m L+m axf

Yxonuko ce mocmarpajy 30He u3 kinace A, m € A, moryhe je meduHucaTH jenHAUMHY KOja je
exkBuBajieHTHa jeqHauynnu (11.7.1):

98



A
Z(Um,a - Eaam,a)aa =0, (a €A ); (H 78)

a

I7ie je peHOpManu30BaHu XaMunAToHujaH Uy, , nedunucan na cnenehn naunn (Galeriu, 2005):

B
Una = Xma + z XmpXpa T (I.7.9)

B#m

Oumriie1Ho je 1a, yKOJIMKO Cy MaTPUYHM €IEMEHTU H,, , 3aMCH-€HU MaTpUYHUM eneMentuma Uy,
cBojctBenu npoosiem (I1.7.4) na xommmeTHoM A + B mpocTopy ce CBOJM Ha CBOJCTBEHU MPOOJIEM

(T1.7.8), xoju je penykoBaH Ha Kiacy A. YKOJHMKO je m € B, Tama ce eKCaH3HOHH KOe(DHUIHjeHTH
mory noburtu u3 (I1.7.7) (Lowdin, 1951; Galeriu, 2005):

A

Uma

= _— €ERB). I1.7.1

A ZE—Hm,maa' (m ) (I1. 7.10)
a

Kana ce oapene Hemo3HaTH KoepUIMJEHTH Q,, TA€ & € A pemiaBameM CBOJCTBEHOT Tpodiema
(11.7.8) u npumenom popmyse (I1.7.10) je moryhe oxpeautn u a,, rie @ € B.
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[Ipunor 8 EnekTpoHcka CTPYKTypa aToMa

Merto[ jake Be3e je 3aCHOBaH Ha HJICjH 10 KOjOj Ce HEeTo3HaTa TajnacHa (pyHKIHja eJIeKTpoHa
y TEpUOJMYHOM KpHCTAly NPEJACTaBJba Kao JIMHEapHa KOMOMHAIMja aTOMCKHX opOuTana
u3onoBanux aroma (Bloch, 1929; Slater u Koster, 1954). 36or Tora he y oBoj cekuuju OuTH
onpeheH MaTeMaTHUKd OOJMK aTOMCKMX OpOWTana Kao CIIOKEHUX (YyHKIHUja MTPOCTOPHHUX
KoopauHaTa. Takole, 3Ha4ajHO je 00jaCHUTH M Ha KOjU HAYMH Cy aTOMCKe opOuTaje IoBe3aHe ca
OIEPaTOPOM MOMEHTA KOJIMUMHE KPEeTama L, KOji y H3010BaHOM aTOMY HMa JUCKPETHE CBOJCTBEHE
Bpennoctu (Harrison, 1989). Ose Bpemnoctu cy nedunucane opOutamHuMm | U MarHeTckum
KBaHTHUM OpojeM M, koju Ommxe onapelyjy ¢opmy aroMckux opOHTansa Koje ce KOpPHUCTE Y
eKCIIaH3Uju Hero3HaTe eeKTpoHcke TanacHe Gpynkuuje (Dirac, 1958). HajjennoctaBHuMju mprCTy
je mohu on lpeaunrepoBe jenHayMHE 32 aTOME CIUYHE BOJOHUKY. Y aTOMy BOJIOHHMKA CE€ Hala3u
caMmo jelaH eJEeKTPOH KOju ce Kpehe OKO MO3UTUBHO HAENEKTPUCAHOT je3rpa ca jeHUM IPOTOHOM
(cn. T1.3), ma je LlIpenunreposa jennaunna gara ca (Dirac, 1958; Harrison, 1989):

n . Ze?
<—5v _ 4n€0r> W(r) = E¥(r). (1.8.1)

rae je Z = l-peguu Opoj aTomMa BOJIOHHMKA, €-€IEMEHTApHO HAEJNEKTPUCAIE, E£y-TUEIEKTPUUYHA
MIEPMUTHUBHOCT BaKyyMa, a r-pacTojame u3Mel)y enekrpoHna u jesrpa.

e —_———-

/ EJICKTPOH, g = -€'\

— - —

\ jesrpo, g = +e /

- - -

Cauka I1.3. Unyctpanuja BOJOHUKOBOT aTOMa.

VY jennauunu (I1.8.1) je nedpunucana pegykoBaHa Maca aToMa KOju Ce€ cacToju oJ jesrpa Mmace M u
eneKTpoHa Mace Mo Ha cienehu Hauwn (Eisberg u Resnick, 1985):

moM

T g+ M

(I1.8.2)

ITomrto ce enexkrpoH kpehe y mosby ca chepHOM CHMETPUJOM, jeTHOCTaBHHUjE j€ MPUIMKOM
pemaBama lllpenunrepoBe jenHaurHe M3BpIIMTH TpaHchopMmalujy JlekapToBOr KOOPIUHATHOT
cucrema (X, Y, Z) y cpepHH KOOpPIMHATHNA CHCTEM ca KoopauHaTaMa (Buaetu ci. [1.4):

r=4x2+y2+z%r € [0, ), (I1.8.3)
6 = arccos (z/w/x2 +y2 4+ 22) = arctg (,/x2 + yz/z),H € [0,7), (T1.8.4)
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@ = arctg(y/x), ¢ € [0,2m). (11.8.5)

HIpeaunrepoBa jeqHauynHa y chepHOM KOOpAMHATHOM cucTeMy mMma cieaehu oomuk (Eisberg u
Resnick, 1985):

10(26)+ : a<'96)+ L 20, @ My ss
r2or r dr) r?sinf 0o st 00/ " r?sin?00¢p? h? Areyr = 0.(IL.8.6)

Camuka I1.4. Tpanchopmanuja JlekapToBux KOOpaAnHATA Y ChEpHE KOOPIUHATE.

[IpBu kOpak y pemaBamy napuujanne audepennujande jennaunne (I1.8.6) je pazaBajame Ha BUIIE
oO0nuHuX mudepeHIMjaTHIX jeIHaYMHa y KojuMma (purypuiny nojeanHadne chepre koopaunare. [la
OM ce CIIOKEeHa jeHAYMHa CBEja Ha BHWINE jeHOCTABHHMJUX jeHAYMHA IPETIOCTaBU Ce Ja je
HElo3HaTa TajacHa GyHKIMja cenapabuiiHa 0 KOOpauHaTaMa, Tj. J1a ce pelreme jennaunne (11.8.6)
MO>K€ HalMCaTH MPEKO NpousBoa paaujannor R(r) u aurynapuor nena Y (6, @) (Harrison, 1989):

Y(r,6,9) =R(@)Y(0, p). (I1.8.7)

3amenom u3zpasa (I11.8.7) y jennauuny (I11.8.6) noGuja ce:

Y d(ZdR>+ R 6(, 96Y>+ R 62Y+2n . e? RY — 0.(1L.8.8
rzdr\" dr) " rzsingag\>" " 96) T 72 sin? 6 dp? = h? Are,r = 0.(I1.8.8)

Muoxemem jennaunne (I1.8.8) ca r?/RY momasu 10 pasiBajamba HE€HUX 4IaHOBA Ha OHE KOjU
3aBHCE caMo O]l pajvjajHe KOOpAWHATE U Ha WIaHOBE Koju 3aBuce o yriosa (Dirac, 1958; Eisberg
u Resnick, 1985; Harrison, 1989):

1d(2dR>_|_277r2 . e? N 1 6(_ an)_l_ 1 BZY_O 189
Rar\" dr h? 4Amteor) Y sin6 06 S50 Ysin200¢p?2 (I1.8.9)

Jennaumna (I1.8.9) ce mosxe pasnBojutu Ha paaujanny jeanaunny (Dirac, 1958; Eisberg u Resnick,
1985):

1d drR\ 2nr? e?
E_(rz—r) + E+ ~5 =0, (I1.8.10)



U Ha aHrynapHy jenHauuny (Eisberg u Resnick, 1985):

00

1 d ) ay 1 2%y
(sm >+

Y sin 6 96 Ysinzew

+S5, =0, (I.8.11)
rje S; mpeacTaBihba KOHCTAHTY pa3Bajama (cemapanuje). [la Ou ce oapeania Hemo3HaTa KOHCTaHTa
S; nmpBo he Outm pemena jemnauwmna (I1.8.11). IlpBo ce dyHkUMja Y mpepcraBu Kao MPOHU3BOJ

¢dyukuuje 3aBucHe oj yria enesaunuje ©(0) u dynxumje 3aBucue o asumyra ®(¢) (Bransden u
Joachain, 1983; Eisberg u Resnick, 1985):

Y(6,9) = 0(0)®(p). (11.8.12)
3amenom u3pasa (11.8.12) y jemnaunny (I1.8.11) nobwuja ce:

. de " 1d?d
sm@d—e) + §;sin” 0 + Ed—(pz =0. (I1.8.13)

sin 8 d(
® do

CnmuHo kao 3a jemnaunny (I1.8.9), jemnaunna (I1.8.13) ce Moxe pa3BOjUTH HA jeJHAYNHY 3aBUCHY
on yria enesanuje (Eisberg u Resnick, 1985):

sin@d(_ Hd@>+5 in20 —S,; =0 I1.8.14
o ag\sinf 45 7 sin 1 =0, (I1.8.14)
Y jeHAuMHY 3aBUCHY O] a3UMYyTa.

1d?®

ad—(pZ-F S” =0, (H815)

re je S;; HoBa KOHCTaHTa pasjBajama. JemHaunHa (I1.8.15) je obuuna nudepeHnnjaina jeqHaunHa
Apyror peaa ca KOHCTAaHTHUM Koe(HUIMjeHTHMa YHjUM ce peliaBameM no00umja (Bransden wu
Joachain, 1983; Eisberg u Resnick, 1985)

®(p) = cet™?, (T1.8.16)
SII = mz, me Z (H 817)

OBuM je nemHHUCAH MaTeMaTHYKU OOJIMK a3uMyTHOr neia tanacHe Qynkuuje Y(0,¢). Cana je
noTpe6HO mpoHahu U MaTeMaTU4Ku OOJHK 3a A0 (PYHKIMje KOjU 3aBUCH O] yIJa eneBaluje (Win
camo esesaruje). [IpBu kopak je 3amena (11.8.17) y (11.8.14):

! d(' 0d®>+ S m =0 I1.8.18
singdg \""""” dg "' sinzg)~ (I1.8.18)
Jla O6u ce pemmna oBa jemHaunHa, moryhe je ¢yukimjy ©(6) 3ameHHTH HOBOM (YHKIHjOM

P(cos8) = 0(0),t = cos 6, IpUIMKOM dYera JI0j1a3u JI0 PoMeHe 00JIMKa U3BO/IA 110 yriy 6:

d _ded __ o d a1
0 dear . "MY%ar (11.8.19)

Hapenuu kopak je 3amena (11.8.19) y (11.8.18):
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d( adp)+s ™ \p—o 11.8.20
de sin de I sinzg) — (11.8.20)

VKOJIMKO ce HCKOPUCTU HMaeHTUTeT sin? @ = 1 — cos? 0 = 1 — t? jennaunny (I1.8.20) je moryhe
nanucatu (Eisberg u Resnick, 1985):

@) (s - ™ Vp oy I.8.21
dt dt -2 ™™ (11.8.21)

Oga jegnaunHa mma o0Oauk ommute Jlexxanapose ((dpani. Legendre) mudepeHnujanne jeaHaunHe
4ija Ccy peliewma npuapyxeHu JlexxanapoBu MOTMHOMU:

ay; ,
=(1-t)z [aoz L2 4 q Z%tzl“], (I1.8.22)
1

i+m)i+m+1) 1S,

YT TG DG+ 2) W

(11.8.23)

U3 pexypsusHe hopmysie (I1.8.23) ce monasu g0 ycmoBa kouseprennuje jeaHaunne (11.8.22):
=1(l+1),l€L (I1.8.24)

Ha ocHoBy oco6una JlexxanapoBor moiaumHoMa, [ orpaHndaBa BPEIHOCTH M Ha HMHTepBal: —[ <
m <[ (Harrison, 1989). Ilomro je W3 ycioBa KOHBEpreHiuje onapeheHa BpPEIHOCT KOHCTAHTE
cenmapamuje S;, caga je mMoryhe BpaTHTH C€ Ha aHAIMW3Y paJHjaJIHE jeJHAYMHE IO HEMO3HATO]
dyuxuuju R(r). Kopuihemem nspasa (I1.8.24) nobwuja ce (Dirac, 1958; Eisberg u Resnick, 1985):

d( dR>+ 2 ey ¢\ e nlr=0 I1.8.25
ar\" ar h? ATrEyT o (I1.8.25)

Jemnaumna (I1.8.25) ce moxe cBectn Ha oOiuk JlarepoBe ((ppani. Laguerre) jenHauwHe yuja cy
pemema npuapyxeHu Jlareposu nosuHomu. Jla Ou ce TO ypaawio, MpBU KOpak je aedhuHUCAme

dbyHKIHjC:

f=7R, (I1.8.26)

Ha OCHOBY KOjC CC MOXKC YBECTU cnez[eha 3aMCHa:

d(zdR>_ d2f 1827
ar\" ar) " Tar (I1.8.27)
JIpyru Kopak je mojeJHOCTaBJbHBambe HoTaluje yBoheweM cienehe 3ameHe:
2 E = e I1.8.28
2 7 (I1.8.28)
HakoH yera jeqHaunna (I1.8.25) nonpuma HOBH 00NIHK:
d? €2 2n e? I(l+1
Le|l-E42n _WAD (I1.8.29)

darz | 4 h? 4me,r r?

103



Konauno, nocienma 3aMeHa Kojy je ToTpeOHO YBECTH je aTa mpeko cieaeher uspasa:
t =re, (I1.8.30)
Ha OCHOBY Koje ce n00wuja jennaunna (Dirac, 1958):

d2f (t) 1 21 e? l(l+1) ~
i R F(O) = 0. (11.8.31)

Jennaunna (I1.8.31) je JlarepoBa jeqHaunHa 4Kja pemiema cy NpuapyxeHu JlarepoBu NOJIMHOMHU:

(k+1) t
ff@® =t 2 e 2LE(1), (11.8.32)
k 2n _e? _ 2j+k+1
rae cy Lj(t) renepanucanu Jlareposu noimnomu pena j. Osne je Ramee — 2 1 I(l+1)=

k —_
T VYkynHa TanacHa GyHKIMja ©UMa OOJIHK:

W(r,0,¢9) = R(r)Y(6,9) = R(r)0(0)P(¢) = AR, (r)P["(cos 0)e™®, (I1.8.33)

rae je A KOHCTaHTa Koja ce 0o0Wja M3 yCJIOBa OPTOHOPMHPAHOCTH TallacHe (YHKIHjE, JTOK je
R,,(r) pamujanuu neo ykynHe tanacHe Qynkumje. ®ymkumje Y/™(6,9) = P/"(cosf)e™? ce
Ha3UBajy chepHu XapmMoHuyu U OHE C€ KOPUCTE Kao aTOMCKE OpOuTale 3a KOHCTPYKIIN]Y HEMO3HATE
€JIEKTPOHCKE TajacHe (PYHKIIU]E Y MOTYNPOBOTHUYKOM KPUCTATy Y OKBUPY (hopMaIn3Ma jake Bese.

CdepHu xapMOHMII Cy CBOJCTBEHA CTama OIEpaTopa MOMEHTA KOJUYMHE KpeTama I? u Zz
(Harrison, 1989):

L,Y™(8, p) = mhY™(8, ), (1. 8.34)
2y/™(8, @) = I(l + 1)R?*Y™(6, p). (T1.8.35)

3a cpepHEe XapMOHHUKE BaKd OCOOMHA OPTOTOHAIIHOCTH:

<Ylm(9, o|rr e, (p)> 5 6 (I1.8.36)

LU9mm "
1 oHH (hopMHpajy KOMILIETaH HOpMHpaH ckyn GpyHkiwuja (Ferrers, 1877):

(] l
> Z 1¥/(6, @) (%"(8, )] = 1. (11.8.37)

1=0 m=—

[Tomohy chepuux xapMoHuKa je Moryhe npeactaButi 6uio kojy Gpyakuujy F (6, ¢):

(] l
F(6, ) Z Z mym (g, o). (I1.8.38)
=0 m=-1
W3pasu 3a HEKOJIHMKO MPBUX XapMOHUKA UMajy cieaehn oomuk:
1
Yo = —
0 Vam
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3 .
Y = /@ sin @ e*%, (11.8.39)

5
Y9 = |—=(3cos?6 —1
£ 16n(3COS 6 ),
15 ;
vt = |==sin6 cosf eti?,
5 g Sinfcosbe
15 ;
+ .
Yzz— asmzeeilz‘/’.

-
e

Cauka IL5. YraoHa 3aBUCHOCT KBaJpara MOAyJia CPEpHHX XapMOHHKA KOJU C€ KOPHUCTE Kao
aToMcKe opOuTane y metony jake Bese. [IpBu pen: Ss-opOutana; Jpyru pen: p-opoutane; Tpehu
pen: d-opourane (mpey3eto u3 pedepenire Goldmann, 2014).

Ha cn. I1.5 ¢y npescraBibeHe POCTOPHE 3aBUCHOCTH 3a ChepHe XapMOHHKE Yy ciIydajy kana je 1=0
(s-opburana), I=1 (p-opourane) u |I=2 (d-opGuraie).
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[Tpuior 9 Cinyuaj 7BOATOMCKOT MOJIEKYJIa

Y ocHOBH MeTOJa jake Be3e CTOjH HJEja Ja C€ BHUIICATOMCKH CHCTEMH, Kao IITO CY
MOJICKYJIM WJIM KPHCTAJHA MaTepHjajidi, MOTY ONHCAaTH Y3 MPETIIOCTaBKy Ja Cy CJICKTPOHU Y
MOjeJMHAYHUM aTOMHMa PEJIATHBHO jaKO JIOKAIM30BaHU (BE3aHM) U C1a00 CIIPETHYTH Ca CYCEIHUM
aromuMma (Harrison, 1989). Mako oBa mpeTrnocraBka HHje y peaTHUM CIy4ajeBMMa YBEK TayHa, OHA
omoryhaBa (opmupame jeTHOCTaBHOT MOJesa MOMOhy Kojer ce peJaTuBHO Ta4HO OTHCYje 30HCKa
CTPYKTypa y TOJYIPOBOJHUYKHM MaTepHjaiuMa. Y OBOj CEKIMju he OWTH NpeNCTaBibEH CIIydaj
HajjeITHOCTAaBHUJET XOMOIIOJIAPHOT JABOATOMCKOT MoJjekyiaa Hp. OBaj Monekyn ce cacTtoju oj JBa
aToma BOJIOHUKA ITOBE3aHA KOBAJICHTHOM BE30M.

AV@)

Ciauka I1.6. Moxen XxomomoJiapHOT JBOATOMCKOT MoJiekyna. [lojemHocTaBibeHHM MOJIEN JIBE
WJICHTUYHE CIIPETHYTE KBAaHTHE jaMe.

VYenen ondojuor KymoHnoBor morteHiujana u3Mel)y Hykieyca aToma BOJOHHKA (IMPOTOHA) OBaKaB
MOJIEKYJI c€ MO’KE€ MPUOIIKHO MOJIEJIOBATH OMONY JBE MICHTHYHE, allil CIPETHYTE KBAaHTHE jaMe
(Bumetu ci. I1.6) (O’Reilly, 2003). Jla 6u ce mojemHoCTaBMIIO OOjalllbEb¢ MHTEpaKIUje usMely
aToMma, Ouhe pasmMoTpeH jeaHocTaBaH 1/[ ciydaj [Be cperHyre KBaHTHE jame. Y MOJENy jake Bese,
nBe KBaHTHe jame ca ci. I1.6 ce mpBo mocmatpajy ozasojeHo. IlojemmHaune KBaHTHE jame ce
MoZenyjy momohy T3B. ,HemepTypOoBaHOT moTeHnHjaja. HemepTypOoBaHM MOTEHLMjal JeBE
KBaHTHE jame je o3Ha4eH ca V1(Z), 0K je MOTeHIIMjall IeCHE KBaHTHE jaMe 03HaueH ca V2(z) (Buaetu
ci. I1.7). PemmaBamem IllpenunrepoBe jeHaunHe 3a JIEBY KBAHTHY jaMy 100Hjajy ce eHepruja Es u
tanacHa ¢yukuuja W1(z), mok cy peuiema lllpenuHrepoBe jeaHauMHE 3a JCCHY KBAHTHY jaMy
o3HaueHa ca Es u W2(z). YV peanmnom 3] cayuay monekyiaa Ho, W1(z) u W2(z) 6u oarosapane 1S
op6uranama. C 003upoM /1a Cy KBaHTHE jaMe UIEHTHYHE, J001jeHe eHepruje nMajy UCTY BPEJIHOCT,
JIOK Cy TajacHe (yHKIH]je JIOKaIU30BaHe Ha UCTU HauuH. [loTeHIujan cuctemMa ol B CIperHyre
KBAaHTHE jaMe jeJTHaK je 30upy MojeIMHAaYHuX MOTEHIUjaja:

V(z) =Vi(2) + V,(2). (T1.9.1)

IIpBu KOpak y pa3Bojy Mojiena jake Be3e je Kopuiheme TadacHuX (pyHKIMja W30JI0BaHMX KBAHTHUX
jama W1(z) u W2(z) xao 6a3ucHuUX (QPyHKIIMja MPUIUKOM EKCIIaH3Mje HEMO3HaTe TajacHe (YyHKIUje
Y(z) y cnoxenoMm cucremy. 3a oBe TajacHe (yHKuMje ce Moke pehm ma cy npHOIMKHO
OpTOTOHAJIHE y ciydyajy Kada je Oapujepa u3mely jama noBoJbHO mMpoka. OBO je OCHOBHA
MPETIOCTaBKa y MOJIENy 10 KOjoj cy TajlacHe (yHKIMje BehuM JieoM orpaHruueHe Ha o0iacT jame,
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ca BeoMa MaJioM BepoBaTHohoMm Hanaxkema u y Oapujepu. Hemosnarta Tanacua ¢ynkuuja W(z) ce
MOJKE HAIKMCaTH Kao JinHeapHa KomOuHanuja TanacHux ¢ynkmuja W1(z) u W2(z) (Harrison, 1989;
O’Reilly, 2003):

Y(z) =¥, (2) + ¢, ¥, (2). (I1.9.2)

Cmuka IL.7. [Ige ,HenepTypOoBaHe™ KBaHTHE jame ca moTeHimjamuma Vi(z) u Va(z). Pemema
[HIpenuHrepoBe jeHaunHe 3a MPBY KBaHTHY jamy cy Es u W1(z), mok cy pemiema 3a Ipyry KBaHTHY
jamy o3HaueHa ca Es u W2(z).

Ha ocnoBy (I1.9.2) cBojcTBeHM MPOOIEM Ce MOYKE HAITUCATH Y MATPHYHOM OOJIHMKY:

el = e[ (11.9:3)

VY marpunu xamwitondjana u3 jennauune (I1.9.3) matpuunu enement Hy; uma hopmy:
hZ
Hyy = f () (5 V2 + V() + 1a(2) | ¥z = (LIH]). (I1.9.4)
0

C 003upoM Ha IPETIOCTAaBKY Ja je Oapujepa JOBOJHHO IIMpOKa, TajacHa ¢pyHknuja W (z) =0 y
obnactu jecHe Oapujepe Koja ce ommcyje motenuujaaom V,(z). Onasae ciean aa ce jeaHavynHa
(T1.9.4) Takohe MosKe anmPOKCHMHUPATH:

H,, = f Wi (2) (— LA Vl(z)> W, (z)dz = B, (I1.9.5)

2my dz?

VY wm3paszy (I1.9.5), H;; = E; 3aro mTo je MOTEHIHWjalHA CHEepruja MpBOI aroMa yMarmeHa 3a
NOTEHIUjaIHy eHeprujy Apyror aroma. Ha ciauuaH HauMH ce Moke NoOKazatu na je Hp, =
(2|H|2) = Hy; = E;. C o63upom ma je W;(z) =0 y necnoj jamu u W,(z) = 0 y neBoj jamm
MHTETPAJIM NpeKIianama TalacHuX QyHKIMja y 00J1acTH jaMa U y CIIOJballllbUM OapHjepama ce MOTy
3aHemaputh. MHTepakuuje y 6apujepu n3mely jama Hehe OutH 3aHemMapeHe ¢ 003UpOM Ja TajlacHe
¢byHKIM]je Y 0BOj 00JIACTH UMajy Mally ajli KOHaYHy BpeHOCT. IHTepaTOMCKH MaTpUYHH €1€MEHTH
y obnactu Oapujepe ce neduHMITy Ha cieaehn HauuH:
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Hy, = f‘l’f(z) (— Ziln % + V(z)) Y,(z)dz = (1|H|2) = —V,. (I1.9.6)
J 0

N3abpana o3Haka 3a Marpuund enement Hy, = (1|H|2) = -V, je y ckmamy ca Cuejrep-
KocrepoBom HoTamujom. Ilpema yBemenum ampokcumanmjama jeqHaunHa (I1.9.3) ce cama moxe
Hanucatu kao (Harrison, 1989):

[—Eéz _EZSS] [2] =k [gﬂ (I1.9.7)

Koedunujentu excransuje y okBUpy oBe ynpourheHe aHajau3e Npunaaajy cKyly pealHux Opojesa,
JIOK y OIIITEM CJIyd4ajy OBH KOeHUIMjeTHH MOry ja Oyay KomiuiekcHu OpojeBu (Harrison, 1989).
Martpuunu enementu Hi, u H,; ce Ha3uBajy u xosanrenmuum enepeujama. CBOJCTBEHE BPEIHOCTH
jemnaunne (I1.9.7) ce mponanase u3 yciona:

Es —FE _Vss

V. E,—E =0, (I1.9.8)
OJIaKJIe TIPOU3MIIa3H KBa[paTHA jeIHAYHHA!
(E; — E)? — |Vs|?> = E? — 2E,E + E2 — |V,|?> = 0. (I1.9.9)
CaojctBene Bpeanoctu jeanadnne (I1.9.7) cy:
E = Eg + |Vl (11.9.10)

N3 jennaumne (I1.9.10) ce moxe 3akbyunTH Aa he W y OKBUPY CIOXKEHHUJET MOJENa, TOIMYyT
Mojekyna Hp, nohm 1o cumerpuuHor nemama eHepruje Eg Ha aBa MOJHUBOA OJ KOJUX jellaH MMa
yBehany, a qpyru ymameHy eHeprujy 3a speanoct |Vi| (Harrison, 1989):

Eq = Es + [Visl, (I1.9.11)
E, = E, — |Vl (11.9.12)

Kox Mosekyna BoJOHHMKA pa3[Bajalbe CHEPreTCKUX CTama IOTHYE O] chpe3ama 1S opOurtana
cycenuux atoma. 3amenom u3pasa (11.9.11) u (I1.9.12) y (I1.9.7) moryhe je mponahu Hemo3Hate
KoeduuujeHTe ¢; U C,. [IpuMeHOM ycioBa HOPMHPAHOCTH, TanacHa (yHKIMja Koja OJrorapa
enepruju E, nma o6muk (O’Reilly, 2003):

L
V2

JOK ce TanacHa (yHKIMja Koja oaroBapa eHepruju Ej, Moxe Hamucatu Ha cienehu HauumH
(O’Reilly, 2003):

Yo = =W — W), (11.9.13)

1
Yy = ﬁ(‘l’l +¥). (11.9.14)
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Cauxka I1.8. Mnycrpamnuja ¢popmupama Be3yjyhux u aHTtuBe3yjyhux opOuTanma y XoMOTOJapHOM
JIBOATOMCKOM MoJiekyny Hz mnomohy mojeqHOCTaBJbEHOT MpuUMeEpa cHUcTeMa JBE HACHTUYHE
CIPErHyTe KBaHTHE jaMe.

NnycTpanuja oBux TalacHUX (PyHKIM]a je TpeacTaBibeHa Ha cil. [1.8, omakie ce J1ako MoKe yOUUTH
na je Y, HemapHa ¢QyHKIM]a, 0K je P, napHa QyHknuja koopauHate. Ctame HUKE eHepruje E;, je
MPEACTaB/bEHO CHMETPUYHOM JIMHEAPHOM KOMOWHAITMJOM aTOMCKHUX OpOuTansa W Ha3uBa Ce
ge3yjyhe cmarme, NOK je cTame BHIIE eHepruje E, MpencTaB/beHO aHTHCUMETPUYHOM JIMHEAPHOM
KOMOMHAIIMjOM aTOMCKHX OpOuTana ¥ Ha3uBa ce anmueesyjyhe cmamwe (Harrison, 1989; O’Reilly,
2003). llename aercHepHCaHUX CTamba aToOMa y Cllydajy Kaja ce MpHUOIMKe jelaH APYroM je
dbeHOMEH KOjU ce JemaBa HM Yy IOJYNPOBOAHMYKHAM Kpuctamuma (Harrison, 1989).
[ToaynpoBOAHMYKHM KPHUCTAIIA C€ cacToje o1 MHOTO Beher Opoja aToma, mTO y3pOKYyje M0jaBy HU3A
JIMCKPETHHUX CTamba OJMUCKUX €HEpruja Koje ce opranusyjy y eneprercke 3oue (Harrison, 1989;
O’Reilly, 2003). Mogen mocTaje joil KOMIUIMKOBaHH]U KaJl C€ y pa3MaTpame YKJbydd Behu Opoj
opOuTaja 1Mo MmojeIMHaYHOM aTOMY IITO JOJAaTHO KOMIUIMKYje padyH ycje] MojaBe BEIMKOT Opoja
MaTpUYHUX ejeMeHaTa m3Mmely paszmuuutix opoOurtana. OBo moBomu o moBehama Hymepuuke
KOMIUIEKCHOCTH MOJIENa, IITO 3HATHO yMamYyje Op3HHYy pauyHama. Y OKBHPY €MITMPH]CKOT METO/a
jake Be3e BpIIM Ce TapaMeTpu3alyja Mamer Opoja MaTpUYHUX eJieMeHaTta (QHUTOBambEeM Ha
BPEIHOCTH JOOMjeHe MOMONy CIIOKEHUJUX MOjela 3aCHOBAaHMX Ha IPBHM IMPHUHIMIIAMA, IITO
3Ha4ajHO yOp3aBa BpeMe M3padyHaBama U CMambyje 3aXTEBE 32 pauyHAPCKUM pPecypcuma.
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buorpaduja ayropa

Nyman (bpanucnas) Tonanosuh pohen je 28.03.1989. roaune y [Tpu6ojy. OCHOBHY HIKOJTY
U rUMHa3Mjy je 3aBpmmo y HoBoj Bapomm kao Hocmman Bykose aumiome. OCHOBHE akaJeMCKe
crynuje Ha Enekrporexnmukom daxynrery y beorpamy, crymujcku mporpam EnexTporexHuka u
paayHapcTBO, yrucao je 2008. rogune. Jumiomupao je 29.06.2012. ronune Ha onceky 3a Ou3HUKy
eJIEKTPOHUKY, cMep HaHoenekTpoHMKa, ONTOENEKTPOHHMKA M JlacepcKa TEXHHUKA, Ca IPOCEYHOM
orieHoM 8,64 1 oA0pamEeHUM 3aBPIIHUM PAJIOM ,,YTIOpEIHA aHalu3a METOJe KOHAYHUX pasjiiKa U
MeTOJIe KOHAYHUX eJeMeHaTa 3a pemaBame LllpennHrepoBe jeHaunHE y paBaHCKO] T€OMETPHUjH,
YHMeE je CTeKAa0 CTPYYHO 3Bambe JAUIUIOMUPAHU WHKEHEP CNEKTPOTEXHUKE W pauyHapcTBa. Mactep
akazeMcke cryauje Ha EnekrporexHuukoM ¢akynteTy YHuBep3utera y beorpany, cryamjcku
nporpam EnexTporexHuka u paduyHapcTBo, Moaya HaHnoenekrponuka u goToHuka, ynucao je 2013.
roguae. Mactep akagemcke cryamje je 3appmmo 03.07.2013. ronune, ca mpoceuyHom onenom 10,00,
O/I0paHMBHIIY 3aBPIIHU paj ,,CIMH-OPOUTHA MHTEpaKI{ja Y BAJEHTHO] 30HHM MOJYIMPOBOIHUYKE
KBAaHTHE jamMe"’, YUME je CTeKao CTPYYHO 3BaFbE MACTep HMHKEHEP EIEKTPOTEXHUKE W pauyHapCTBA.
HlokTtopcke crynuje Ha EnextporexHunukom ¢akynrery VYHuBepsutrera y beorpany, momyn
Hanoenexrponuka u ¢orornka ynucao je 2013. roaune. Ilomoxuno je cBe MCHHUTE ca MPOCECUHOM
oneHoM 10,00 u wucnyHHo cBe o0aBe3e MpONUCAaHE CTYIUJCKUM IPOrpaMOM CaKyMUBIIN
npensuhenux 120 ECIIb.

On 01.10.2013. rogure 3amociieH je y JlabopaTopuju 3a 3aIlITUTy O] 3pavycha W 3aIITUTY
KUBOTHE cpeauHe, MHCTUTyTa 32 HyKJIeapHe Hayke ,,BuHua®, YHuBepsutera y beorpany. V 3Bame
UCTpaXkuBay capaaHuk je uzadbpan 02.04.2015. rogune, a peusadbpan 26.04.2018. rogune. Hayuno-
uctpaxkuBauku paa Jymana b. TomanoBuha ce onBuja y OkBHpY 00MacTH HAHOEJIEKTPOHHKE. Y
y)KEM CMHUCTY TMOCEOHO je 3aWHTEPECOBaH 3a MPOydYaBaWkHE CT3UCTEHIIM]E CTama TOIOJIOIIKOT
M30JIaTOpa y HAHOCHCTEMHUMa Pa3IMYUTe TUMEH3MOHAIHOCTH M T€OMETpHje KOoju ce 0a3upajy Ha
HgTe u docdhopeny. [lopen nayuno-uctpaxkuBaukor paga Jyman b. TomamoBuh ydectByje u y
akTuBHOCTHMa JlabopaTopHje 3a 3alITUTY 01 3payera U 3alTUTY )KUBOTHE cpenuHe, MHcTuTyTa 32
HyKJIeapHe Hayke ,,BuHua“. ¥V maGoparopuju je aHTa)XKOBaH HA UCTPAKHUBAKY ONTUMAITHUX METOJa
KanuOpalyje ceH3opa 3a HIMPOKY NpPHUMEHY IoMohy MeTrona BemTayke uHTenurenuuje. On
mkojicke 2018/19. ronuHe aHra)XOBaH je MPUIIMKOM M3BOlema HacTaBe Ha MammHCKOM (akyiITeTy,
VYuuBep3uteta y beorpany, Ha mnpeanmery Enektporexnuka, Ha kareapu 3a Duszuky u
eJIeKTpOTeXHUKY. JJoOUTHUK je Harpazae 3a HajOOJbH paj] MIIAJOT UCTPaKUBaya y OKBUPY CTpy4YHE
ceknuje MukpoenekTpoHuka u ontoenekrponuka, 57 ETPAH kondepenmnuje, 3nmarudop, jyn 3-6,
2013. romune. JlomaTHa ycaBplllaBama je CTEKao Kao roctyjyhu uctpakupau Ha JlemapTmany 3a
¢usuky, YHuBepautera y AHTBeprneHy, AHTBeprneH, benruja m y HopBemkom HHCTHTYTY 3a
UCTpaXKuBame Baznyxa, Kjenep, Hopsemika. Cityku ce €HITIECKUM jJE3UKOM.
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H3jaBa o ayropcTBy

Nwme u npesume ayropa Jyman Tonamosuh

bpoj unaexca 2013/5008

HU3jaBbyjem

Jla je TOKTOpCKa IucepTalija mo i HacIoBOM

AHanm3a 1 MOJIEJIOBAE EIIEKTPOHCKUX cTama v HQTe Ha"HocTpyKTYpamMa

® pe3ynTaT CONCTBEHOI UCTPAKUBAYKOL pajia;

e Jla JucepTalnja y ICIWHM HU Yy JCJIOBHMMa HHUje OWiia MpeaIoKeHa 3a CTUIAkE JIPyre
JMIITIOME TIpeMa CTY/IMjCKUM MTPOrpaMUMa JPYTrUX BUCOKOIIKOJICKMX YCTaHOBA,;

® J1a Cy pe3yJiTaTh KOPEKTHO HAaBEJICHH U

e J1a HHCAM KpIIHO/JIa ayTOpCcKa MpaBa U KOPUCTHO/JIa UHTENIEKTYaIHY CBOJUHY APYrUX JHIIA.

HHornuc ayropa

VY beorpany, 08.07.2020 . }{; Mﬁm&ﬁ"l‘

111



N3jaBa 0 ncTOBETHOCTH IITAMIIAHE U €JIEKTPOHCKE Bep3Hje JOKTOPCKOI pajaa

Nwme u npesume ayropa Jyman Tonanosuh

bpoj unaexca 2013/5008

Crynujcku nporpam HaHoenekTpoHuKa v POTOHHKA

HacnoB paga Ananuza u MoJieloBamke eIEKTPOHCKUX cTamba y HQTe HanocTpykTypama

MenTtop ap Baaaumup Apcocku, BaHpeaHU npodecop

U3jaBspyjeM aa je mrammaHa Bep3Huja MOT TOKTOPCKOT pajia UICTOBETHA €JIEKTPOHCKO] BEP3UJU KOJy
caM TIpeao/la paad ToXpamHBama y JMruTaJiHOM pemo3suTOpHjyMy YHHBepP3UTeTa Yy
beorpany.

Jlo3BoJbaBaM Aa ce o0jaBe MOjU JIMYHH TIOJIalld BE3aHU 3a JI0OHMjame aKaJeMCKOT Ha3MuBa JIOKTOpa
HayKa, Kao ITO Cy UME M Mpe3uMe, TOJAMHA U MECTO poljera 1 AaTyM oj0paHe paja.

OBH JWYHM TIOJAM MOTY c€ OOjaBUTH Ha MPEXHHUM CTpaHHWIIAMa TUTHTAIHE OHOIHMOTEKe, Y
€JIEKTPOHCKOM KaTaJIoTy U y myOlmKamnujama YHuBep3uteTa y beorpany.

HHornmuc ayropa

VY beorpany, 08.07.2020 e [gi iAot
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H3jaBa o kopumhemwy

Omnamhyjem VYHuBep3utercky Oubmmoreky ,,CBero3ap Mapkosuh™ nma y Jlururanau
peno3uTopujyM YHUBEp3uTeTa y beorpamy yHece MOjy JOKTOPCKY ITUCEPTAIU]y IO HACTIOBOM:

AHanmn3a 1 MOJIEJTIOBabE EIEKTPOHCKUX cTama v HQTe Ha"HocTpykTypama

KOja je MOje ayTOPCKO JEJO.

Jucepranujy ca CBUM MpUJIO3UMa Ipeiao/aa caM y eJeKTPOHCKOM (opMaTy MOTOTHOM 3a TPajHO
apXUBUPAKE.

Mojy IOKTOpCKY IUCEepTalujy MOXpameHy y JIUrutaiHoM perno3uTropujymMy YHUBEp3HTETA Y
beorpany um AocTynmHy y OTBOPEHOM MpPUCTYIly MOTY Ja KOPUCTE CBU KOJU MOINTY]y ojpende
caapxane y ogadpanom tumy qunenne Kpearusne 3ajennuiie (Creative Commons) 3a Kojy cam ce
OJUTy4Ho/J1a.
1. Ayropctso (CC BY)
2. AyropctBo — Hekomeprujainao (CC BY-NC)

@ AytopcTBo — HekomepIrjaiaHo — 6e3 mpepaaa (CC BY-NC-ND)
4. AyrtopcTBO — HEKOMepIHjaHo — AeauTh moa uctum yeiaosuma (CC BY-NC-SA)
5. AyropctBo — 6e3 npepana (CC BY-ND)
6. AyropcrBo — genuta o uetuM yceiaosuma (CC BY-SA)

(Monumo 1a 3a0KpYy)XKHTE CaMO jelHy OJ mecT nmonyhenux munennu. Kparak omnuc TuieHnu je
CacTaBHH JICO OBE HM3jaBe).

HHornuc ayropa

Vb 08.07.2020 \/ oy gead %w“fbﬂ;\
corpany, :'J\‘Ij L ghad §
{
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AyTtopcrBo. Jl03BOJbaBaTe yMHOXAaBawe, MUCTPUOYLMjy M jaBHO CAaOIIITaBame Jeia, H
npepaje, ako ce HaBelIe MMe ayTopa Ha HayuH ojapeheH oj cTpaHe ayTopa WIM JaBaolia
JUIEHIIE, YaK U Y Komepuujairae cBpxe. OBo je Hajcia000/HH]ja 01 CBUX JTUIICHIIH.

AyTOpcTBO — HekoMepuHjaiaHo. Jlo3BoJbaBaTe YMHOXKaBaWke, ITUCTPUOYIH]y € JaBHO
CaollITaBamke Jeia, W Mpepaje, ako ce HaBeJe MMe ayTopa Ha HauuH oapeheH o crpane
ayTopa WM JaBaona jurenne. OBa JIMIeHIIa He 103B0JbaBa KOMEPIHjaIHY yHOTpeOy aena.

AYTOpPCTBO — HeKOMepLHujaJaHo — 6e3 npepaja. J[03BojbaBaTe yMHOXKABAKE, TUCTPUOYLN]Y U
JaBHO CaoMIITaBame Aeja, 0e3 mpoMeHa, IPeoOINKOBamka WK YIIOTpeOe /iesla y CBOM JIelTy, aKo
ce HaBeAe MME ayTopa Ha HauMH ojpeheH o] cTpaHe ayTopa WM jAaBaoma Jjuienie. Oa
JWIEHIIa HEe J03B0JbaBa KOMEpLHjalTHy ynoTpeOy ena. Y OJHOCY Ha CBE OCTale JIMIIEHIIE,
OBOM JIMIIEHIIOM C€ OrpaHuyYaBa Hajaehu oOMM mpaBa Kopuihemwa aena.

AYTOpPCTBO — HEKOMEPUUjaJTHO — JAeJUTH TMOJ MCTHUM YycjaoBuMma. Jlo3BosbaBate
YMHO’KaBaWbe, NTUCTpUOYLIM]y U JaBHO CAOMILUTaBambe Jejla, W Ipepaje, ako Cce HaBele HMe
ayropa Ha HauuMH ojpeheH o] cCTpaHe ayropa WIM JaBaolla JIMIIEHIIE M aKo ce Ipepajaa
JUCTpUOYHUpa MOJ UCTOM WJIM CIMYHOM JinlieHoM. OBa JIUIIeHIla He I03BOJbaBa KOMEPLHUJAIHY
ynoTpeOy ziena u mpepaja.

AyTopcTBO — €3 npepaja. J[o3BospaBaTe yMHOKaBamke, JUCTPUOYIIN]Y U JABHO CAOTIIITABAHE
nema, 0e3 mpoMeHa, MPeoOIMKOBamkba WK yIOTpede fiena y CBOM Jiely, aKo C€ HaBelIe HWMe
ayTopa Ha HauuH ojpeleH oJ cTpaHe ayropa WM JaBaona JmieHie. OBa JMIEHIIa 103B0JhaBa
KOMEPIIHjaHy YIIoTpeOy aena.

AYTOpPCTBO — JeJHUTH MO UCTHUM ycaoBuMa. Jl03BoJbaBaTe yMHOXKaBame, AUCTPUOYLH]Y U
JaBHO caolIlITaBamke Jejia, U Ipepaje, ako ce HaBe/le UMe ayTopa Ha HauuH ojpeheH ox ctpaHe
ayropa WIM JaBaolla JMIIEHLIE M aKO ce Mpepajga IUCTpuOyupa IMOJ HCTOM WU CIUYHOM
muneHnoM. OBa JHIEHIIa J103BOJbaBa KOMeEpLMjaIHy yrnoTpeOy nena u mpepanga. CiuyHa je
COPTBEPCKUM JIUIEHI[aMa, OJTHOCHO JIMIIEHIIaMa OTBOPEHOT KO/JIa.
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