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Ekscitonska struktura 1 opticka svojstva poluprovodnickih nanotacaka 1

nanoprstenova

Rezime. Ova disertacija se bavi proraCunom stanja neutralnog ekscitona u
poluprovodni¢kim nanotatakama (kvantnim tackama) i nanoprstenovima (kvantnim
prstenovima) i modelovanjem njihovih optickih osobina. Neutralni eksciton je
kvaziCestica koja predstavlja vezano stanje elektrona i Supljine izmedu kojih postoji
privlacna Coulombova sila. Iako je elektricno neutralan, polarizacija ekscitona je
konac¢na usled razli¢itog konfiniranja elektrona i Supljine u nanotac¢kama. Ovo dovodi
do povoljnih uslova za manifestaciju efekata kvantne interferencije, kakav je ekscitonski
Aharonov-Bohmov (AB) efekat. Ovaj istaknuti efekat, koji otvara moguénosti primene
nanotaCaka i nanoprstenova U nanoelektronici i fotonici, uslovljen je sastavom i
morfologijom nanostrukture koji sustinski zavise od tehnologije koja se koristi za izradu

nanotacaka i nanoprstenova.

Stoga je u disertaciji dat sistematizovan prikaz novijih tehnika za formiranje
nanotacaka 1 nanoprstenova. Prva prikazana tehnika je modifikovana kapljicna
epitaksija, koja se koristi za proizvodnju nenapregnutih GaAs/(Al,Ga)As nanotacaka,
¢iji se oblik moZe kontrolisati izborom odredenih tehnoloskih parametara. Druga
tehnika je Stranski-Krastanow (SK) mod narastanja, koji se koristi za proizvodnju
napregnutih nanotacaka, kao $to su one od (In,Ga)As u matrici od GaAs. Dimenzije
ovih nanotacaka su reda nanometra, i pazljivom kontrolom parametara rasta ove
nanotacke se mogu pretvoriti u strukture slicne prstenovima, koje se nazivaju
nanoprstenovi. Medutim, po rastu nanoprstena zaostaje tanak sloj unutar njegovog
nominalnog otvora, tako da topologija ove strukture nije dvostruko povezana. Dat je
sumarni pregled 111-V poluprovodnickih jedinjenja i njihovih legura koje se koriste za
proizvodnju analiziranih nanotaaka i nanoprstenova. Prikazane su i diskutovane
formule koje se koriste za raCunanje parametara zonske strukture za datu temperaturu,

molski udeo itd.

Detaljno su opisani teorijski modeli analiziranih nanostruktura. Razmatrane su
osobenosti aksijalno simetri¢nih nanotac¢aka i nanoprstenova. Koris¢ena su dva modela

naprezanja koji su zasnovani na mehanici kontinuuma: kontinualno mehanicki-model



(CM) za slucaj kada je anizotropija elasti¢nih osobina prisutna u strukturi i jednostavni
model izotropne elasticnosti (IE). Pokazano je da se rezultati dva modela malo
medusobno razlikuju za analizirane aksijalno simetricne strukture. U slucaju
idealizovane geometrije sa strmim granicama na mestu heterospoja postoje¢i IE model

je sveden na numericko reSavanje jednodimenzionih (1D) integrala.

Prikazana je teorija jednocesti¢nih stanja u elektricnom i magnetskom polju. Za
racunanje elektronskih stanja koris¢ena je jednozonska teorija efektivnih masa, dok su
Supljinska stanja izraCunata koriste¢i dva modela, jednozonsku aproksimaciju i
visezonsku K-p teoriju. Aksijalna aproksimacija je primenjena i na kineticki deo 4-
zonskog k-p hamiltonijana i na deo koji zavisi od naprezanja. U ovom novom pristupu,
vandijagonalni elementi se zadrzavaju u delu hamiltonijana koji zavisi od naprezanja,
Sto predstavlja unapredenje u odnosu na ranije koriSéene aksijalno simetricne K-p
modele koji su koristili dijagonalnu aproksimaciju za ovaj deo Supljinskog
hamiltonijana. Za prorac¢un ekscitonskih stanja, formirani su modeli bazirani na pristupu
egzaktne dijagonalizacije u realnom i inverznom prostoru. Takode su definisani
karakteristi¢éni dimenzioni parametri neutralnog ekscitona i uvedene su metode za
procenu amplitude oscilacija energije osnovnog stanja ekscitona. Pored toga, izvedeni
su jednostavni modeli ekscitonskih stanja bazirani na adijabatskoj aproksimaciji, koji su
primenjeni na strukturu sacinjenu od lateralno spregnutih kvantnih prstenova. Nadena
su: (1) analititiCka reSenja za slucaj kada se Coulombova interakcija zanemari i (2)
numericko reSenje 3D jednacine za ekscitonske energetske nivoe kada je Coulombova
interakcija uklju¢ena u model. Nadeno je da Coulombova interakcija zna¢ajno smanjuje
polarizaciju ekscitona u analiziranim lateralno spregnutim GaAs/(Al,Ga)As

nanoprstenovima | tipa.

Metod egzaktne dijagonalizacije je koriS¢en za analizu uticaja nedostajuceg
otvora u kvantnim tackama sli¢énim prstenovima na zavisnost ekscitonskih nivoa od
magnetskog polja. Analizirana su dva tipa ovakvih napregnutih (In,Ga)As/GaAs
nanotacaka: (1) nanotacke oblika sli¢nog Soljici, koje su nazvane nanosoljice i (2)
nanotaCke koje se eksperimentalno realizuju, pri ¢emu je uvedena aproksimacija
aksijalne simetrije ovih tacaka. Za oba sluCaja, nadeno je da naprezanje i meSanje
izmedu zona dovode do povecanja polarizacije ekscitona, Sto dovodi do uvecanja

amplitude ekscitonskih Aharonov-Bohmovih oscilacija. Zanimljivo je da smo nasli da



zbog posebnog oblika, eksperimentalne kvantne tacke sli¢ne prstenovima pokazuju vece
ekscitonske Aharonov-Bohmove oscilacije od nanoSoljica. Medutim, za obe strukture
smo dosli do istog zakljucka: odsustvo otvora u kvantnim tackama slicnim prstenovima

dovodi do uvecéanja ekscitonskog Aharonov-Bohmovog efekta.

Poslednji deo disertacije je posvecen ispitivanju moguénosti povecanja
amplitude oscilacija primenom elektri¢nog polja. Da bi u potpunosti razmotrili na koji
nacin elektri¢no polje uti¢e na ekscitonska stanja, razmotrili smo nenapregnute strukture
koje imaju oblik nanoprstena na nanodisku, a mogu se napraviti pomoc¢u modifikovane
kaplji¢ne epitaksije. Ustanovljeno je da se pomocu primenjenog elektri¢nog polja mogu
pojaviti viSestruki preseci opticki aktivnog i neaktivnog stanja u osnovnom stanju
ekscitona. Prema tome, rezultati naseg proracuna pokazuju istaknutu pojavu opticke
manifestacije ekscitonskog AB efekta (opticki ekscitonski Aharonov-Bohmov efekat) u

prisustvu elektri¢nog polja.

Sumarno, ova disertacija pokazuje da naprezanje, meSanje izmedu zona i
elektriéno polje imaju povoljan uticaj na ekscitonski Aharonov-Bohmov efekat u
realistiénim nanotackama slicnim prstenovima, ali koje nemaju formiran kompletan
otvor. Dobijeni rezultati se kvalitativno dobro slazu sa rezultatima eksperimentalnih
merenja. Pored toga, naSi proraCuni pruzaju smernice za uvecanje ekscitonskog
Aharonov-Bohmovog efekta izborom geometrije strukture i koriS¢enja razlicitih
materijala za fabrikaciju ovih nanotac¢aka. Da bi se razvijeni model unapredio potrebno
je razmotriti razne dodatne faktore, kao S§to su anizotropija elastinih osobina i
odstupanja geometrije strukture od aksijalno simetricnog oblika. Ove posebnosti bi jos§
vise pribliZile teorijske rezultate eksperimentalnim. Medutim, ¢ak i modeli prikazani u
ovoj disertaciji se mogu uspesno koristiti za predikciju optickih karakteristika struktura

sli¢nih prstenovima, §to moZe biti zna¢ajno za njihove potencijalne primene.

Kljuéne reéi: nanotacka, nanoprsten, kvantna tacka, kvantni prsten, Aharonov-Bohmov

efekat, eksciton, naprezanje, egzaktna dijagonalizacija, opticka svojstva
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The exciton structure and optical properties of semiconductor nanodots and

nanorings

Abstract. The main objective of the presented thesis is the calculation of the neutral
exciton states in semiconductor nanodots (quantum dots) and nanorings (quantum
rings) and the modelling of their optical properties. The neutral exciton is a quasiparticle
that represents a bound state of the electron and hole which mutually interact by the
attractive Coulomb force. Although the exciton is an electrically neutral object, the
different confinement of the electron and hole in the nanodot brings about a finite
exciton polarization. This in turn establishes a favorable condition for the manifestation
of quantum interference effects, such as the excitonic Aharonov-Bohm (AB) effect. This
quantum effect, which opens up venues for practical applications of nanorings and
nanodots in nanoelectronics and photonics, is influenced by the composition and the
morphology of the specific nanostructure, which essentially depends on the technology
employed for the fabrication of those nanodots and nanorings.

Therefore, recent techniques for the fabrication of nanodots and nanorings are
systematically reviewed in the thesis. The first is the modified droplet epitaxy, which
allows the fabrication of unstrained GaAs/(Al,Ga)As nanodots, whose shape could be
easily controlled by varying certain technological parameters. The second technique is
the Stranski-Krastanow (SK) mode of epitaxial growth, which is employed to produce
strained nanodots, such as those made of (In,Ga)As in a matrix of GaAs. Their
dimensions are of the order of a few nanometers, and by careful control of the growth
parameters these nanodots can be turned into ring-like structures, which are called
nanorings. However, after growth a thin layer remains inside the nominal ring opening,
therefore they do not have double connected topology. The properties of IlI-V
semiconductor compounds and their alloys which are employed to fabricate the
analyzed nanodots and nanorings are reviewed. The formulas for computing various
band structure parameters for a given temperature, mole fraction etc. are given and

discussed.

The theoretical models of the analyzed nanodots are described in detail.

Peculiarities of the axially symmetric nanodots and nanorings are considered. | used two

Vi



models of elasticity which are based on continuum mechanics: the continuum-
mechanical model (CM) was applied to the case when anisotropic elasticity is present in
the structure, and a simple model of isotropic elasticity (IE). | showed that the results of
those two models negligibly deviate from each other for the analyzed axially symmetric
structures. Furthermore, in the case of an idealized geometry with steep boundaries at
the heterojunction the results of the IE model could be reduced to one-dimensional (1D)

integrals that have to be calculated numerically.

The theory of the single-particle states in electric and magnetic fields was
presented. The electron states were computed by the single-band effective-mass theory,
whereas the hole states are computed by both the single-band approximation and the
multiband k-p theory. The axial approximation was applied to both the kinetic and
strain dependent parts of the 4-band k-p Hamiltonian. In this new approach, the off-
diagonal terms are kept in the strain dependent part, which is a considerable
improvement over the previously used axially symmetric k-p models which adopted the
diagonal approximation to this part of the Hamiltonian. For the calculation of the
exciton states, the exact diagonalization procedures in coordinate and momentum space
were used. Also, the characteristic dimensional parameters of a neutral exciton were
defined, and a few methods to assess the amplitude of the Aharonov-Bohm oscillations
of the exciton ground energy level were introduced. Furthermore, the simplified models
of the exciton states were derived in the adiabatic approximation and were applied to the
case of laterally coupled nanorings. | found: (1) the analytical solutions for the case
when the Coulomb interaction is neglected, and (2) the numerical solution of the 3D
equation for the exciton energy levels when the Coulomb interaction is included in the
model. The exciton polarization in the analyzed laterally coupled type-I
GaAs/(Al,Ga)As nanorings was found to be significantly reduced by the Coulomb

interaction.

The exact diagonalization was employed in order to analyze how the absence of
the opening in the ring-like quantum dot affects the magnetic field dependence of the
exciton energy levels. Two types of such strained (In,Ga)As/GaAs nanodots were
analyzed: (1) the cup-like nanodots, which are called nanocups and (2) ring-like
quantum dots that are similar to the experimental geometry, which was simplified by

imposing axial symmetry of the structure. For both cases, strain and hole mixing were

vii



found to increase the exciton polarization, which leads to an increase of the amplitude
of the excitonic AB oscillations. Quite interestingly | found that, due to the peculiar
shape, experimental ring-like quantum dots exhibit larger excitonic Aharonov-Bohm
oscillations than the nanocups. However, for both these systems | found that: the
absence of the opening in ring-like quantum dots leads to an increase of the excitonic
Aharonov-Bohm effect.

In the last part of the thesis | examined the possibility of increasing the
amplitude of the excitonic Aharonov-Bohm oscillations by means of an applied electric
field. In order to fully resolve the influence of electric field on the exciton states, |
considered an unstrained structure which has the form of a nanoring on a nanodisk and
which can be made by the modified droplet epitaxy technigue. It is shown that multiple
crossings of the optically active and inactive exciton states in the exciton ground energy
level can be induced by the applied electric field. Therefore, our calculations revealed a
striking appearance of the optical manifestation of the excitonic Aharonov-Bohm effect

(the optical excitonic Aharonov-Bohm effect) in the presence of an electric field.

To summarize, the presented thesis shows that strain, band mixing, and electric
field can have a beneficial influence on the appearance of the excitonic Aharonov-Bohm
effect in a ring-shaped realistic nanodot lacking a complete opening in its center (ring-
like quantum dot). The obtained results are in qualitative agreement with the results of
experimental measurements. Furthermore, our calculations provide guidelines for
further enhancement of the excitonic Aharonov-Bohm effect by varying the structure
geometry and the use of different materials for the fabrication of these nanodots. Few
additional issues have to be considered when further improving the model, i.e. one
should include the elastic anisotropy and deviations of the structure geometry from axial
symmetry. Such subtleties could therefore bring our theoretical results closer to those of
experimental measurements. However, even in the present form the developed models
could be successfully employed to predict the optical characteristics of ring-like

structures, which may be relevant for their possible applications.

Key words: nanodot, nanoring, quantum dot, quantum ring, Aharonov-Bohm effect,

exciton, strain, exact diagonalization, optical properties
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Glava 1

Uvod

Poluprovodnic¢ke nanostrukture tipa kvantne jame, kvantne zice i kvantne tacke
intenzivno se istrazuju ve¢ nekoliko decenija. One su nasle veliki broj primena od kojih
je znaajno pomenuti svetlece diode (LED), lasere (Mano et al., 2006), detektore
svetlosti (Wu et al., 2009) i tranzistore (Fuhrer et al., 2002). Kako je razvoj ovih
struktura sve intenzivniji, raste i broj realizovanih i potencijalnih primena. Perspektiva
danasnjeg razvoja usmerena je ka konstrukciji kvantnog racunara na bazi nanotacaka
(kvantnih tacaka) i ka intenziviranju primene u nanoelektronici i fotonici. Posebna

forma kvantnih tacaka su nanoprstenovi (kvantni prstenovi) (Garcia et al., 1997).

U ovoj glavi dat je kratak pregled tehnika formiranja nanotacaka i
nanoprstenova. Opisani su postupci proizvodnje nenapregnutin  GaAs/(Al,Ga)As
prstenastih struktura tehnikom kapljicne epitaksije, kao 1 specificnosti formiranja
napregnutih samoasembliranih nanotacaka i nanoprstenova, baziranih na sistemima
(In,Ga)As/GaAs, GaSh/GaAs, InAs/InP i (In,Ga)P/InP. Prema upotrebljenoj notaciji
materijal koji je prvo naveden je materijal ostrva - tacka, a drugi je materijal Kkoji

okruzuje tacku - matrica (engl.: matrix).



1.1. Nanoprsten

Od posebnog interesa za potencijalne primene je dobar Kkvalitativan i
kvantitativan opis optic¢kih i elektronskih osobina nanostruktura. One su esencijalno
definisane sastavom, velicinom i oblikom nanostrukture. Ukoliko je geometrija
nanostrukture takva da je kretanje nosilaca naelektrisanja ograni¢eno u sva tri prostorna
pravca, realizuje se nultodimenzioni (OD) elektronski gas, a formirane nanostrukture se

nazivaju nanotacke.

linije

(b) (d) A magnetskog

polja
I

o _
i €

AD

Slika 1.1. (a) Realisti¢na predstava nanotatke u formi nanoprstena. (b) Sematski prikaz
razli¢ite lokalizacije elektrona (e  crvena) i supljine (h" plava) u popre¢nom preseku. (c)
Skica talasne funkcije elektrona i Supljine u ravni strukture sa naznacenim efektivnim
radijusom u ravni Re.h. (d) Pojednostavljena predstava akumulacije faze polarizovanog
ekscitona u normalnom magnetskom polju usled fluksa (A® zelene strelice) polja kroz

povrsinu izmedu dve trajektorije.

Posebno interesantan oblik nanotacke je nanoprsten, koji poseduje dvostruko
povezanu topologiju. Karakteristika struktura baziranih na nanoprstenovima su
oscilacije energije osnovnog stanja pri promeni magnetskog polja. Do ovih oscilacija
dolazi usled ukr$tanja (preseka) stanja razli¢itog orbitalnog momenta, koja se nazvaju

prelazi orbitalnih momenata. Ustanovljeno je da kod jednostruko povezanih topologija



poput cilindri¢ne ili piramidalne nanotacke ta ukrStanja ne postoje (Lee et al., 2004).
Oscilacije energije osnovnog stanja su manifestacija Aharonov-Bohmovog (AB) efekta
(Aharonov i Bohm, 1959) (videti Dodatak A), koji je za elektrone i Supljine teorijski i
eksperimentalno ustanovljen kod velikog broja prstenastih  mezoskopskih i
nanoskopskih struktura. Postojanje ovog efekta je predvideno i za par elektron-Supljina
povezan Coulombovom interakcijom (neutralni eksciton) (Govorov et.al., 2002).
Jednostavan teorijski model predvida postojanje ovog efekta u strukturama gde su
elektron i Supljina razdvojeni u radijalnom pravcu, kao na sl. 1.1. Tada kazemo da se
elektron 1 Supljina “kreéu po razli¢itim putanjama”, koje se aproksimiraju
koncentriénim jednodimenzionim (1D) prstenovima. Rastojanje izmedu prstenova
definiSe polarizaciju ekscitona koja ima uticaj na amplitude oscilacija osnovnog stanja
ekscitona, tzv. ekscitonski Aharonov-Bohmov efekat (Govorov et al., 2002). U
odredenim opsezima vrednosti primenjenog magnetskog polja moguée je da osnovno
stanje ekscitona postane opticki neaktivno, Sto predstavlja opticki ekscitonski Aharonov-
Bohmov efekat (Govorov et al., 2002). Sli¢no kao jednocesti¢ni, ekscitonski AB efekat

je posledica kvantne intereferencije.

Prema predlozenom 1D modelu, koji fenomenoloSki uvodi u razmatranje
Coulombovu interakciju, postoje dva granicna slucaja: A) kada su radijusi putanja
elektrona 1 Supljine mali, §to je reZim slabe Coulombove interakcije 1 B) kada su radijusi
putanja veliki, $to je rezim jake Coulombove interakcije. U reZimu slabe interakcije
jednostavni model predvida viSestruke prelaze orbitalnth momenata pri promeni
magnetske indukcije B iz optic¢ki aktivnog (“svetlog”) u opti¢ki neaktivno (“tamno’)
stanje, 1 obratno, §to je prikazano na sl. 1.2(a). Na niskim temperaturama dolazi do
velikih oscilacija intenziteta fotoluminiscencije, §to je dato na sl. 1.2(b). Ove oscilacije
predstavljaju opticki ekscitonski AB efekat. Medutim, u rezimu jake interakcije kada
dode do preseka svetlog 1 tamnog stanja, osnovno stanje ekscitona ostaje opticki
neaktivno pri daljem porastu B, kao na sl. 1.2(c). Iznad vrednosti B za koju dolazi do
prelaza orbitalnih momenata intenzitet fotoluminiscencije se smanjuje, §to se uoava na
sl. 1.2(d). U ovom sluc¢aju oscilacije fotoluminiscenije u funkciji magnetskog polja ne

postoje, tj. ne postoji opticki ekscitonski AB efekat.
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Slika 1.2. (Levi panel) Slu¢aj slabe Coulombove interakcije, gde je radijus putanje
elektrona Re=6 nm, a Supljine Ry=9 nm: (a) nekoliko najnizih svojstvenih energija
ekscitona i (b) intenzitet fotoluminiscencije u funkciji magnetskog polja. Umetak
prikazuje slabo korelisani par elektron-supljina u neutralnom ekscitonu. (Desni panel)
Slucaj jake Coulombove interakcije, gde je Re=9 nm, a Rp=12 nm: (c) nekoliko najnizih
svojstvenih energija ekscitona i (d) intenzitet fotoluminiscencije u funkciji magnetskog
polja. Umetak prikazuje jako korelisani par elektron-Supljina u neutralnom ekscitonu
(Govorov et al., 2002).

Moguénost podesSavanja energije ekscitona pomocu spoljaSnjeg magnetskog
polja otvara mogucnosti prakticne primene nanostruktura u nanoelektronici i fotonici.
Ekscitonski AB efekat ima specifican uticaj na energije meduzonskih prelaza koji se
ogleda u wukrStanjima stanja razliCitog ugaonog momenta, dok kod optickog
ekscitonskog AB efekta mala promena intenziteta spoljasnjeg magnetskog polja moze
dovesti do velikih izmena intenziteta izlaznog zraCenja. Dobar kvalitativni i
kvantitativni proracun stanja ekscitona ima vaznu ulogu za predvidanje optickih osobina
nanostruktura 1 daje smernice za razvoj mogucih fotonskih komponenata na bazi

nanotacaka i nanoprstenova. Stoga je u teorijskoj analizi nanotacaka od izuzetnog



znacaja modelovanje efekata koji uticu na elektronske i opticke osobine ovih struktura

nanodimenzija, $to je predmet ove disertacije.

Oblik 1 dimenzije nanotacaka zavise od primenjene tehnologije za njihovu
izradu. Tako se relativno mali prstenovi i tacke (lateralnih dimenzija reda desetak nm)
realizuju tehnikama samoasembliranja u Stranski-Krastanow modu (Stranski i
Krastanow, 1938), uz prisutno naprezanje. S druge strane, primena novije tehnike
kaplji¢ne epitaksije omogucava izradu nesto veéih nanoprstenova, lateralnih dimenzija
reda nekoliko desetina nm do reda 100 nm (Mano i Koguchi, 2005a; Mano et al., 2005b;
Mano et al., 2005c). Tip konfiniranja znacajno modifikuje elektronske i opticke osobine
u magnetskom polju (Grochol et al., 2006). Na primer, nanotacke II tipa ispoljavaju
intenzivan ekscitonski AB efekat u magnetskom polju. U trodimenzionim (3D)
nenapregnutim nanoprstenovima | tipa ekscitonske AB oscilacije su vrlo male (Arsoski
I Tadi¢, 2011). Razlog zanemarljivih oscilacija je znacajno preklapanje talasnih funkcija
osnovnog stanja elektrona i Supljine (slicna lokalizacija), te se moze reci da je eksciton
slabo polarizovan. Skora$nji eksperimenti demonstrirali su postojanje optickog
ekscitonskog AB efekta u napregnutim prstenovima | tipa (Teodoro et al., 2010).
Naime, naprezanje modifikuje efektivni potencijal Sto rezultuje u izmeni lokalizacije
Supljina 1 dovodi do povecanja polarizacije ekscitona. Ovo su povoljni uslovi za pojavu

efekata kvantne interferencije u ekscitonskom spektru.

Primeri sistema od kojih se formiraju nanoprstenovi su GaAs/(Al,Ga)As,
(In,Ga)As/GaAs, GaSb/GaAs, itd. Nanotacke 1 nanoprstenovi mogu formirati vertikalne
(naslagane) strukture, ili mogu biti lateralno spregnuti. Sistem vertikalno spregnutih
nanotaCaka ispoljava antiukrStanja energija ekscitonskih stanja u primenjenom
elektricnom polju (Krenner et al., 2005). Poslednjih godina posebno interesantan tip
sistema nanotacaka su koncentri¢ni lateralno spregnuti nanoprstenovi, zbog potencijalne
primene za viSebojne fotodetektore (Mano et al., 2005c). Strukture spregnutih kvantnih
taCaka se Cesto nazivaju molekuli kvantih tacaka (engl. quantum dot molecules) ili
vestacki molekuli (engl. artificial molecules). Generalno, osobine ovih vestackih
molekula zavise od oblika i dimenzija nanotacaka, njihovog rasporeda i tipa

konfiniranja.



1.2. Tehnologije proizvodnje nanotac¢aka i nanoprstenova

Za proizvodnju nanotacaka i nanoprstenova koristi se viSe tehnika, od kojih je
izvestan broj razvijen poslednjih nekoliko godina. Medu njima su litografske tehnike
(Keyser et al., 2003), samoorganizovani rast pri samoasembliranju (Granados i Garcia,
2003; Hanke et al., 2007), kaplji¢na epitaksija (engl. Droplet Epitaxy — DE) (Mano i
Koguchi, 2005a; Mano et al., 2005c; Gong et al., 2005; Huang et al., 2006; Wang et al.,
2005b; Lee et al., 2006) i mnoge druge (Yu et al., 2007; Robinson et al., 2007). lako
Siroko koris¢ene u mikroelektronici, litografske tehnike pokazuju izvesna tehnoloska
ograniCenja u proizvodnji nanotacaka. U nanoelektronici litografija je prakticno
nezaobilazna faza u tehnologiji proizvodnje slobodno-stoje¢ih kvantnih struktura
(Schlesinger i Kuech, 1986). S druge strane, kaplji¢na epitaksija predstavlja relevantnu
tehniku za narastanje nenapregnutih nanotacaka (Mano i Koguchi, 2005a; Mano et al.,
2005b; Mano et al., 2005c), dok samoorganizovani rast pri samoasembliranju
predstavlja nezaobilaznu tehniku narastanja napregnutih struktura (Granados i Garcia,
2003).
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Slika 1.3. Sematski prikaz aparature za epitaksiju molekularnim snopom (Yu i Cardona,
1994).



Sve navedene tehnike fabrikacije bile bi nezamislive bez epitaksije
molekularnim snopom (engl. Molecular Beam Epitaxy—-MBE) (Cho i Arthur, 1975).
Sematski prikaz aparature za MBE dat je na sl. 1.3 (Yu i Cardona, 1994). Ovaj metod
omogucava narastanje visokokvalitetnih slojeva sa izuzetnim elektricnim i optickim
svojstvima, kao Sto su velika pokretljivost elektrona i visoka kvantna efikasnost. Visoka
&isto¢a naraslih slojeva posledica je niskog pritiska u reaktoru, reda 10°® Pa. lako su
predlozene modifikacije MBE postupka rasta nanota¢aka (Watanabe et al., 2000)
karakteristike dobijenih slojeva i struktura nisu idealne usled nesavrSenosti na
razdvojnoj povrsi i slu¢ajnog rasporeda atoma u legurama. Takode, veoma bitan metod
narastanja slojeva za primenu u nanoelektronici je metalo-organska hemijska depozicija
iz parne faze (engl. Metal-organic Chemical Vapour Deposition-MOCVD) (Dapkus,
1982). Kod MOCVD hemijske reakcije koje se odvijaju na povrSini narastajuéeg sloja
utiéu na proces narastanja. Ovo nije slucaj kod MBE koja je tehnika fizicke depozicije.
Treba napomenuti da su kod MOCVD pritisci u reakcionoj komori znacajno veci (od 2
kPa do atmosferskog), dok su izvori metaloorganska jedinjenja i hidridi, kao kod MBE

sa gasnim izvorima.
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Slika 1.4. Tlustracija RHEED opreme za karakterizaciju: (a) 3D prikaz i (b) poprecni

presek. (c) Principska Sema formiranja oscilacija u intenzitetu RHEED signala pri

narastanju monosloja kristala.



Vaznu ulogu u pracenju procesa narastanja pri MBE ima refleksiona difrakcija
elektrona visoke energije (engl. Reflection High Energy Electron Diffraction — RHEED)
(Atwater et al., 1997). U ovom metodu snop elektrona energije reda nekoliko desetina
keV fokusira se na povr$ kristala pod velikim upadnim uglom i nakon rasejanja na
periodicnom potencijalu povrsi kristala pada na ekran formirajuci karakteristicnu
difrakcionu sliku (sl. 1.4(a) i (b)). Veliki ugao incidencije redukuje dubinu prodiranja
elektrona na najvise par monoslojeva. Intenzitet difraktovanog snopa se posredstvom
fluorescentnog ekrana prati CCD kamerom u realnom vremenu (sl. 1.4(a)). Prac¢enjem
promene intenziteta signala na ekranu prati se proces narastanja strukture (sl. 1.4(c)).
Ovaj metod se primenjuje u uslovima ultra visokog vakuma (engl. Ultra High VVacuum—

UHV) kako bi se minimizirao efekat rasejanja na pozadinskom gasu.

Procesi narastanja heterostruktura mogu se razvrstati u tri karakteristi¢cna moda
epitaksijalnog rasta: (a) Frank-van der Merwe (za narastanje slojeva, dvodimenzionih
(2D) struktura), (b) Volmer-Weber (za narastanje ostrva, 3D struktura) i (c) Stranski-
Krastanow (za narastanje slojeva i ostrva na sloju), prikazani su na sl. 1.5, redom.
Dominantan mod narastanja zavisi od izbora materijala heterospoja. Kombinacija
materijala za izradu nanostrukture se karakteriSe energijom spoja, povrSinskom

energijom nanostrukture i elasticnom energijom usled naprezanja.

(a) (b) (c)

Slika 1.5. Sematski prikaz mogué¢ih modova rasta: (a) Frank-van der Merwe, (b)
Volmer-Weber i (c) Stranski-Krastanow. Gornji panel prikazuje morfologiju sloja u

pocetnoj, a donji u zavrs$noj fazi narastanja.



U slucaju nenapregnutih nanostruktura rast je odreden energijom spoja i
povrsinskom energijom strukture. Ukoliko je zbir energije spoja i povrSinske energije
narastajuceg epi-sloja manji od povrsinske energije supstrata, materijal ¢e se deponovati
na supstratu formirajuéi ,,vlazeci sloj* (engl. wetting layer), a karakteristican mod rasta
je Frank-van der Merwe. U suprotnom, doéi¢e do formiranja ostrva u Volmer-
Weberovom modu narastanja, kao kod metoda kaplji¢ne epitaksije, koja je diskutovana
u narednom poglavlju. U slu¢aju kada postoji neusaglasenost reSetki materijala supstrata
| epi-sloja inicijalan rast obi¢no je ,,sloj po sloj“. Sa poveéanjem debljine epi-sloja raste
energija usled naprezanja te energija spoja postaje manja od zbira elasti¢ne i povrSinske
energije. Kako bi se smanjila energija strukture formiraju se ostrva u kojima dolazi do
relaksacije naprezanja. Finalna forma strukture su ostrva na ,,vlaze¢em sloju®. Ovaj mod

rasta se naziva Stranski-Krastanow (SK).

1.2.1. Modifikovana kaplji¢na epitaksija

Kaplji¢na epitaksija je intenzivno izucavan metod za narastanje nanotacaka, a uz
izvesne modifikacije se ve¢ viSe od decenije primenjuje za proizvodnju sistema
nenapregnutih nanotaCaka, a najceSCe sistema baziranih na GaAs/(Al,Ga)As
(Somaschini et al., 2010). Kako u procesu narastanja ne postoji naprezanje materijala,
javlja se tendencija formiranja slojevite 2D strukture. Redukcijom nekompenzovanih
atoma As na povrsini supstrata dovodenjem Al i Ga, dobija se stabilizovana (Al,Ga)As
podloga koja omogucéava uslove za nukleaciju kapljica nakon depozicije Ga u narednoj
fazi (Wang i Yang, 2005a). Eksperimentalno je ustanovljeno da je verovatnoca za
nukleaciju metalnih kapljica veca ukoliko je temperatura supstrata relativno niska
(~180°C) (Watanabe et al., 2000). Na ovako niskim temperaturama proces nukleacije se
smatra za prili¢no nestacionaran, te su karakteristike formiranih kapljica veoma lose.
Takode, postoje velike varijacije morfologije formiranih kapljica, sto dovodi do Siroke
raspodele dimenzija GaAs nanotacaka dobijenih nakon procesa kristalizacije (Watanabe
et al., 2000), odnosno velikog nehomogenog Sirenja spektralnih linija dobijenog

ansambla. Nakon nukleacije kapljica, na istoj temperaturi od 180°C odvija se naredna



faza kristalizacije dovodenjem fluksa As, kao i formiranje tankog (~10 nm) pokrovnog
sloja (engl. cap layer) (Al,Ga)As metodom epitaksije potpomognute migracijom (engl.
Migration Enhanced Epitaxy-MEE). Razlog za odrzavanje niske temperature do
trenutka formiranja pokrovnog sloja je onemogucavanje rekristalizacije GaAs u 2D
strukturu, ali su karakteristike dobijene legure prilicno lose (Sanguinetti et al., 2003).
Potom sledi nanoSenje debljeg (Al,Ga)As pokrovnog sloja na povisenoj temperaturi uz
produzeno (1 h na temperaturi 580°C) odgrevanje uzorka, ¢ime se smanjuju povrsinske
nepravilnosti i zapreminski defekti, koji su posledica niskotemperaturskog procesa
(Sanguinetti et al., 2002). Pri odgrevanju dolazi i do difuzije atoma iz Ill grupe, sto
dovodi do pojave gradijenta molarnog udela u oblasti prvobitnih granica kvantne tacke.
Merenjem spektra fotoluminiscencije (Watanabea et al., 2001) utvrden je porast
svojstvenih vrednosti energija ekscitonskih stanja (plavi pomak u spektru), sto je
ekvivalentno smanjenju efektivnih dimenzija kvantne tacke. Takode je uocen i porast
disperzije dimenzija kvantnih tac¢aka, odnosno Sirenje spektralne linije na niskim
temperaturama. Medutim, finalne morfologije kvantnih tacaka su bolje, Sto se moze
uoCiti na spektralnim karakteristikama za visoke vrednosti incidentnog zracenja
(Sanguinetti et al., 2002). Pojedine varijante tehnoloskog procesa podrazumevaju
formiranje GaAs vlazeCeg sloja u inicijalnoj fazi (Sanguinetti et al., 2003), ¢ime se
mogu ostvariti fina podeSavanja emisionog spektra proizvedenih nanostruktura. Uticaj
ovog sloja moze biti zna¢ajno umanjen u fazi odgrevanja, $to je posledica interdifuzije
Al i Ga, koja dovodi do smanjenja efektivne debljine sloja. Ukoliko je vlazeci sloj
prili¢no tanak (par monoslojeva), ili se temperatura odgrevanja poveca (veé¢a od 700°C),
ili ukoliko se proces odgrevanja produzi (duze od 1 h), uticaj vlazeCeg sloja moze
postati zanemarljiv (Watanabea et al., 2001). Ovaj fenomen je nazvan ,ispiranje

vlazeceg sloja“ (engl. wetting layer washout).

Glavni problem za Siru primenu nenapregnutih GaAs/(Al,Ga)As nanotacaka je
odsustvo hijerarhije u povrsinskoj raspodeli u realizovanom ansamblu. Razlog za to je
odsustvo naprezanja inicijalnih Ga kapljica prema supstratu, sto dovodi do njihove
nasumicne lokalizacije, te je i raspored fabrikovanih GaAs nanotacaka slu¢ajan. U cilju
mapiranja rasporeda tac¢aka primenjen je metod povrSinski Selektivne metalorganske
epitaksije iz parne faze (engl. Selective Area Metal-Organic VVapor Phase Epitaxy, SA-
MOVPE), kojom se prave Sabloni tipa uzlebljenja oblika slova V (engl. V-groove) na
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supstratu (Yang i Liu, 2000). Ovi Sabloni se standardno koriste u proizvodnji GaAs
kvantnih Zica (Percival et al., 2000). Prora¢un Gibbsove slobodne energije pokazuje da
je mnogo vecéa verovatnoca nukleacije kapljica u V-Zlebovima nego na ravnoj povrsi,
¢ime se postize raspored kapljica definisan rasporedom udubljenja. Alternativni
postupak formiranja $ablona zasniva se na slozenom metodu koji se odvija u nekoliko
koraka (Rastelli et al., 2004). Najpre narasta uredena struktura napregnutih InAs
nanotaCaka na GaAs podlozi na ¢ijem se mestu, nakon selektivnog nagrizanja, formiraju
»hanorupe”. Karakteristicni Sablon Zlebova ostaje na podlozi i nakon narastanja

(Al,Ga)As barijernog sloja, ¢ime se odreduje dalji raspored kapljica i finalnih struktura.

Prethodno navedene modifikacije tehnike kaplji¢ne epitaksije dovode do daleko
uniformnije raspodele dimenzija kapljica u ansamblima, kao i visok stepen aksijalne
simetrije jedinki. Metodom mikroskopije atomskim silama (engl. Atomic Force
Microscopy—AFM) u fazi pre nanoSenja pokrovnog sloja ustanovljen je izvestan stepen
asimetrije kod struktura lateralno spregnutih prstenova. Utvrdena je elongacija u ravni
podloge od svega 3%, kao i neznatno odstupanje visine strukture duz cirkularne
koordinate (Mano et al., 2005c). Iako mala, ova morfoloska anizotropija moze dovesti
do spektralnog Sirenja usled fenomena spektralne difuzije (engl. spectral diffusion), koja
je u skorije vreme eksperimentalno verifikovana i teorijski razjasnjena (Abbarchi et al.,
2008). Pravilnim odabirom tehnolo$kih parametara mogu se proizvesti visokosimetri¢ne
nenapregnute strukture precizno definisanih dimenzija, $to predstavlja glavnu prednost
modifikovane kaplji¢ne epitaksije. Glavni nedostatak nenapregnutih nanotacaka
formiranih ovim metodom je relativno velika minimalna lateralna dimenzija, koja kod

eksperimentalno realizovanih struktura iznosi nekoliko desetina nm.

Poslednjih godina fokus istrazivanja pomenutog metoda usmeren je na
fabrikaciju strukture lateralno spregnutih nanotacaka 1 nanoprstenova na bazi
GaAs/(Al,Ga)As (Mano i Koguchi, 2005a; Mano et al., 2005b), gde se izmenom fluksa
As kontroliSe balans kristalizacije unutar i po obodu kapljice. Na ovaj na¢in mogu se
formirati prstenaste strukture precizno definisanih dimenzija. Odvijanje procesa
kaplji¢ne epitaksije za proizvodnju nanoprstenova moze se podeliti u dve sukcesivne
faze: najpre se formiraju tene kapljice, a zatim sledi faza kristalizacije. U slucaju
nanoprstenova na bazi GaAs/(Al,Ga)As u prvoj fazi dolazi do formiranja Ga kapljica

depozicijom Ga na (Al,Ga)As supstrat. U drugoj fazi vrsi se kristalizacija Ga u GaAs
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dovodenjem atoma As, Sto predstavlja kljucan korak tehnike kapljicne epitaksije. Iako
je eksperimentalno ustanovljeno da do kristalizacije u veéini slu¢ajeva najpre dolazi na
ivicama kapljice, ovaj fenomen je tek u skorije vreme teorijski razjasnjem (Li i Yang,
2008).

(a)
I i GaAs

AlGaAs

(b)

GaAs -

AlGaAs
(c)
GaAs
AlGaAs

Slika 1.6. Sematski dijagrami oblasti nukleacije GaAs (zeleno) u odnosu na Ga-kapljicu
(crveno) i AlGaAs supstrat (Zuto): (a) na vrhu slobodne povrsi Ga kapljice, (b) u oblasti
dodira slobodne povrsi kapljice sa supstratom i (c) na povrsini supstrata u neposrednoj

blizini Ga kapljice.

Proces nukleacije Zzeljene strukture je veoma slozen. Teorijski se najcesce
analizira nekoliko oblasti gde moze do¢i do kristalizacije: (a) po slobodnoj povrsi Ga
kapljice, (b) u oblasti dodira slobodne povrsi kapljice sa supstratom i (c) na povrsi
supstrata u neposrednoj blizini Ga kapljice (sl. 1.6). Sam proces kristalizacije ukazuje

na to da se atomi Ga iz kapljice ,,troSe* u reakciji sa atomima As. Termodinamickim
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pristupom u analizi nukleacije (Yang i Liu, 2000) jednostavno se moze pokazati da je
izmena ukupne Gibbsove slobodne energije (povrsinske i zapreminske) minimalna u
slu¢aju kristalizacije u oblasti dodira slobodne kapljice i supstrata (sl. 1.6(b)). Stoga je,
u energetskom smislu, najveca verovatnoca kristalizacije na ivicama kapljice. Ovo ne
znaCi da ¢e do kristalizacije isklju¢ivo do¢i na obodu same kapljice (tj. dimenzije

nastalog prstena nisu definisane samo inicijalnom dimenzijom Ga kapljice).

Za detaljnu analizu morfologije strukture neophodno je u razmatranje uzeti i
kinetiku narastanja strukture. Atomi Ga mogu putem difuzije da napuste kapljicu.
Rastojanje koje ¢e oni pre¢i ne zavisi samo od koeficijenta difuzije Dg, ve¢ i od
verovatnocée interakcije sa atomima As. U tom smislu, pri razmatranju kinetike procesa
uvodi se pojam difuzione oblasti. Smatra se da je procenat atoma Ga koji napusti ovu
oblast zanemarljivo mali (sl. 1.7). Koriste¢i Fickov zakon mozZe se pokazati da je
koli¢ina atoma u jedinici vremena, koja putem difuzije dolazi do granice difuzione
oblasti (Li i Yang, 2008):

0-C,

Ng, =—270,D
Ga 0~"Ga |n rGa+IC

, (1.1)

Ia
gde je ho debljina jednog monosloja, Dg, koeficijent difuzije atoma Ga, a Cy se odnosi
na koncentraciju atoma Ga na granici kapljice i pretpostavlja se da je konstanta tokom
procesa difuzije. PoSto je koncentracija atoma Ga u oblasti difuzije relativno mala,
pretpostavlja se da koeficijent difuzije ne zavisi od koncentracije i dat je empirijskom
relacijom (Li i Yang, 2008):

_Eaa

De,(T)=Dge ', (1.2)
gde je T apsolutna temperatura na kojoj se odvija proces difuzije, ks Boltzmanova
konstanta, Eg, aktivaciona energija (energija difuzione barijere), Dg,vrednost

koeficijenta difuzije ekstrapolirana za teorijski beskonacno veliku vrednost temperature.
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Slika 1.7. Sematski prikaz procesa difuzije atoma Ga (crveni kruziéi) i As (plavi
kruzi¢i). Veliki krug (crvene boje) poluprecnika rg, predstavlja Ga-kapljicu, a
isprekidana linija granicu oblasti difuzije atoma Ga.

Posto u sistemu nema naprezanja smatra se da su koeficijenti difuzije na povrSini
supstrata i na povrSini strukture koja narasta isti. Koli¢ina atoma As koja biva
,uhvacena” u difuzionoj oblasti u jedinici vremena je (Li i Yang, 2008):

L, (EaEa)
N =27(rg, +1c)aR—Le e (1.3)
Yo

gde je ap rastojanje izmedu povrsinskih stanja, 1 i v frekvencije termalnih vibracija u

normalnom i lateralnom pravcu, E, adsorpciona energija, Eq energija barijere izmedu
susednih povrsinskih stanja i R=P/,/2zmk;T koli¢ina atoma As koja u jedinici

vremena pada na supstrat, gde se umesto fluksa atoma As uvodi P— ekvivalent pritiska
snopa (engl. beam equivalent pressure), a m je masa jednog atoma As. U stacionarnom
stanju koli¢ina atoma As ,,uhvacenih® u odlasti difuzije jednaka je koli¢ini atoma Ga

(NGa = Nas), S$to uz uslov da van difuzione oblasti nema atoma Ga daje izraz za Ic:

AE
» keT
+1.)In fea Tl _ hoDG:Covo 27mkgTe™ (1.4)
© Ica V1 P ’

gde je AE=—-E,, —E, +E;.

(rGa
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Slika 1.8. Sematski prikaz narastanja: (a) kvantne tacke, (b) jednog kvantnog prstena
(SQR), (c) dva lateralno spregnuta kvantna prstena (DQR), (d) strukture nanoprstena na
nanodisku (NON) u zavr$noj fazi ili viSestrukih koncentri¢nih lateralno spregnutih

prstenova (MQR) u medufazi.
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Na sl. 1.8 prikazano je nekoliko primera evolucije nanostrukture u zavisnosti od
dimenzija oblasti difuzije. U sluc¢aju kada atomi Ga slabo difunduju van kapljice
(dimenzije difuzione oblasti priblizno ¢e biti jednake dimenziji kapljice, tj. Ic je malo)
kristalizacija atoma Ga i1 As prati obod kapljice. Tada ¢e se proces narastanja odvijati od
oboda ka unutrasnjosti kapljice te ¢e forma nanostrukture biti kvantna tacka priblizno
iste (nesto vece) dimenzije kao pocetna kapljica (sl. 1.8(a)). Kada je oblast difuzije
nesto veéa od dimenzija kapljice (Ic ~rga) atomi Ga koji difuzijom napustaju kapljicu
kristalizovace sa atomima As u neposrednoj blizini Ga kapljice. U pocetnom stadijumu
do¢i ¢e do kristalizacije van kapljice i narastanja strukture od inicijalne oblasti Ga
kapljice. Kako se dimenzije kapljice tokom procesa nukleacije strukture smanjuju usled
“troSenja” atoma Ga pri kristalizaciji, u kasnijoj fazi nukleacije rezultantni smer
narastanja je prema centru strukture (sl. 1.8(b)). Narasla struktura tada je jedan kvantni
prsten (engl. single quantum ring—SQR) (Mano i Koguchi, 2005a). U slu¢aju kada je Ic
vece od pocetnog radijusa Ga kapljice, pored primarne nukleacije koja zapocinje na
obodu kapljice, dolazi do sekundarne nukleacije na granicama difuzione oblasti.
Primarna nukleacija rezultuje u narastanju unutra$njeg prstena ka centru strukture i
dominantna je do trenutka formiranja sekundarnog prstena koji zahvati vecinu atoma As
i usporava dalji rast unutra$njeg prstena. Forma narasle strukture (sl. 1.8(c)) su dva
koncentri¢na lateralno spregnuta kvantna prstena (engl. double quantum ring—DQR)
(Mano et al., 2005c). Kada je Ic mnogo vece od pocetnog radijusa Ga kapljice, atomi Ga
putem difuzije dospevaju na veliko rastojanje od kapljice S§to rezultuje u formiranju
nanostrukture oblika viSestrukih koncentri¢nih lateralno spregnutih prstenova (engl.
multiple quantum ring-MQR) (Somaschini et al., 2009), nanodiska na koji naleze
nanoprsten (engl. nanodisk on nanoring—NON ili coupled ring disk-CRD) (Somaschini
et al., 2010), ili njima srodne strukture sa smanjenom debljinom sloja unutar prstena i

obodom velikog radijusa (sl. 1.8(d)).

Elektronske i opticke osobine generalno zavise od veli¢ine, oblika i sastava
nanotaCke. Tehnikom kapljicne epitaksije moguée je realizovati nanotacke
interesantnog oblika i visokog stepena aksijalne simetrije (Mano et al., 2005c; Kuroda et
al., 2005; Abbarchi et al., 2008; Somaschini et al., 2009; Somaschini et al., 2010). AFM
slike najcesc¢e analiziranih struktura prstenova u fazi pre nanosenja pokrovnog sloja date

su na sl. 1.9. Oc¢igledno je da se izborom tehnoloSkih parametara mogu definisati
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dimenzije i oblik finalne strukture (Li i Yang, 2008). Nanotacke oblika sli¢nog
nanoprstenovima u sustini predstavljaju varijante viSestrukih kvantnih prstenova (Lee et
al., 2006) 1 priblizno su aksijalno simetri¢ne, §to se lako moze uociti sa sl. 1.9. Ovo ¢e
biti koris¢eno u drugom delu disertacije u cilju postavljanja modela realisti¢nog

poprecnog preseka analiziranih struktura.

(a)

Slika 1.9. AFM slike u fazi pre nanoSenja pokrovnog sloja: (a) kvantnog prstena—SQR
(Kuroda et al., 2005), (b) dva lateralno spregnuta kvantna prstena—DQR (Kuroda et al.,
2005), (c) tri lateralno spregnuta kvantna prstena—MQR (Somaschini et al., 2009) i (d)
nanodiska na koji naleze nanoprsten—-NON (Somaschini et al., 2010).
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1.2.2. Narastanje nanoprstenova u prisustvu naprezanja

Istaknuti mehanizam formiranja napregnutih nanostruktura je Stranski-
Krastanow mod narastanja (Stranski i Krastanow, 1938). Najraniji teorijski modeli
fizike SK rasta predvidali su nasumiéni raspored naraslih ostrva. Kasnija
eksperimentalna istrazivanja InAs/GaAs nanostruktura (Goldstein et al., 1985) pokazala
su da su narasla 3D ostrva koherentno spregnuta naprezanjem. Relaksacija elasti¢ne
energije pri formiranju ostrva koherentno spregnutih naprezanjem vezana je za Asaro-
Tiller-Grinfield nestabilnost napregnutog sloja na naboranoj povrSini (Asaro i Tiller,
1972; Grinfield, 1986). Ovaj efekat je izraZzen kod jako nabranih povrSina i prvi put
uocen kod nanotacaka (ostrva nano dimenzija) (Vanderbilt i Wickham, 1991). Ostrva
male visine u odnosu na lateralnu dimenziju su prakti¢no nerelaksirana, dok su ostrva
velike visine u odnosu na lateralnu dimenziju skoro potpuno relaksirana. Stoga,
elasti¢na relaksacija u velikoj meri zavisi od oblika ostrva, a za dati oblik ostrva

energija elasticne deformacije je proporcionalna zapremini strukture.

Teorijskom analizom mehanizama elastiéne relaksacije u sistemima sa
naprezanjem dobijen je ,,fazni“ dijagram koji povezuje sve tri moguce morfologije
naraslih struktura: uniformni film—UF, dislocirana ostrva—DO i koherentna ostrva—KO
(sl. 1.10) (Vanderbilt i Wickham, 1991). Ustanovljeno je da morfologija strukture zavisi

od koli¢ine deponovanog materijala Q, kao i od odnosa energije dislokacije razdvojne

povrsi (interfejsa) pri formiranju ostrva ES*. i izmene povriinske energije AE i

povrs.?

opisana je morfoloskim parametrom I' = E2e / AE

povrs.*

Ukoliko je AE pozitivno i ima veliku vrednost (sluc¢aj formiranja velikih

povrs.

ostrva) ili kada je EX® relativno malo (slu¢aj kada je visina strukture mnogo manja od

lateralne dimenzije), parametar I ima manju vrednost od kriticne I'g. Tada u poc¢etnom
stadijumu depozicije (male vrednosti Q) dolazi do formiranja uniformnog filma (oblast
UF na sl. 1.10), dok sa povecanjem koli¢ine deponovanog materijala dolazi do

formiranja dislociranih ostrva (oblast DO na sl. 1.10).
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Slika 1.10. Fazni dijagram izmene morfologije narasle strukture u funkciji koli¢ine

deponovanog materijala Q i faktora I'=E%: /AE Oznake UF, DO i KO

interf. povrs.*
oznacavaju uniformni film, dislocirana ostrva i koherentna ostrva, redom (Vanderbilt i
Wickham, 1991).

Ukoliko je AE,,, pozitivno i ima malu vrednost (slucaj formiranja malih

ostrva) ili kada je E2™: relativno veliko (slu¢aj kada je visina strukture mnogo veéa od

lateralne dimenzije), parametar I' ima vrednost znacajno vecu od kritine I'y. Tada,
nakon pocetnog stadijuma depozicije (kada dolazi do formiranja uniformnog filma za
male koli¢ine deponovanog materijala), dolazi do formiranja koherentnih ostrva. Na
osnovu prirastaja krive koja razgraniava oblasti KO i DO ocigledno je da ¢e sa
povecanjem koli¢ine deponovanog materijala u jednom trenutku do¢i do formiranja
dislociranih ostrva (sl. 1.10). Moguc¢e je proceniti kriticnu vrednost dimenzije
koherentnih ostrva Ly:. iznad koje dolazi do takozvanog Ostwaldovog zrenja (Ostwald,
1900) kako bi se smanjila ukupna vrednost povrSinske energije, a samim tim i ukupna
energija naborane strukture. U procesu zrenja dolazi do narastanja velikih kapljica na
racun malih koherentnih ostrva, a njihov raspored je u velikoj meri nasumican (dobija se

sistem velikih dislociranih ostrva).

Kontrolom koli¢ine deponovanog materijala moze se dobiti pozeljna struktura
koherentnih ostrva priblizno istih dimenzija i oblika. Esperimentalne studije koherentnih
ostrva kod heterospojeva InGaAs/GaAs (naraslih u [001] pravcu) i InNAs/GaAs (naraslih
u [001] pravcu) (Leonard et al., 1993; Grundmann et al., 1995; Cirlin et al., 1995)
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ukazuju na izuzetno usku raspodelu dimenzije ostrva oko najverovatnije vrednosti, §to
nije posledica SK moda rasta. Takode je ustanovljeno da se koherentna ostrva InAs
narasla na GaAs podlozi (u [001] pravcu) (Cirlin et al., 1995; Bimberg et al., 1995), pod
odredenim uslovima, vodena naprezanjem samoorganizuju u 2D strukturu

kvaziperiodi¢ne kvadratne reSetke.

Ukoliko se matrica InAs ostrva prekrije relativno tankim slojem matricnog
materijala (GaAs) i nastavi se sa odgrevanjem uzorka na temperaturi rasta pokrovnog
sloja, od pocetne forme nanotacke dobijaju se nanostrukture razli¢ite morfologije
(Granados i Garcia, 2003): kvantni grebeni (zbog izduZenog oblika kasnije su nazvani
kvantne crte), spregnute nanotacke forme kamilinih grba i, za ovu disertaciju
najinteresantnije nanotacke slicne nanoprstenovima. lako se ove strukture nazivaju
nanoprstenovi, one nemaju potpuno formiran otvor. Opti¢ka svojstva i finalni oblik
strukture ne zavise samo od pocetnog oblika i1 veli¢ine tacke, ve¢ i od temperature
legiranja, od debljine pokrovnog sloja, kao i od vrste molekula As u procesu nanosenja
pokrovnog sloja (Dai et al., 2008). Primena fluksa As; pri narastanju pokrovnog sloja
dovodi do formiranja nanoprstena, dok primena fluksa As, dovodi do formiranja ostalih

morfologija.

Proces transformacije nanotacke u nanoprsten odvija se posredstvom fenomena
redukcije viazeceg sloja (engl. dewetting). Fizika ovog sloZenog fenomena nije do kraja
razjasnjena. Po jednoj teoriji (Lorke et al., 2002), promena ravnoteze povrSinske
energije usled formiranja tankog pokrovnog sloja uzrok je nastanka rezultantne sile
usmerene od centra kvantne tacke. Ova sila dovodi do redistribucije materijala tacke od
centra ka periferiji §to dovodi do formiranja prstenaste strukture (Lorke et al., 2001). U
razmatranom modelu polazi se od pretpostavke da je nanotacka u te¢noj fazi. Pojedini
teorijski pristupi (Bottomley, 2002) impliciraju na prelazak InAs u te¢nu fazu kao
posledica naprezanja pri formiranju tankog pokrovnog sloja. Usled velikih ocekivanih
vrednosti biaksijalnog naprezanja u epitaksijalnom sloju minimum energije u
stacionarnom stanju relaksirane strukture postize se kada po povrsini tacke postoji InAs
u tecnoj fazi (engl. ,,floating* liquid phase). Ovaj efekat je eksperimentalno verifikovan
i temperaturno nezavisan u Sirokom opsegu temperatura (Silveira et al., 2001). S druge
strane, proces legiranja In—-Ga, kojim se redukuje pokretljivost InAs, veoma je zavisan

od temperature (Joyce et al., 1998), pa temperatura bitno utice na molarni udeo u
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legiranoj strukturi, a posredno i na njenu morfologiju. Stoga, granica nanostrukture nije
eksplicitno definisana (strma), ve¢ postoji gradacija molarnog udela na granici
taCka/matrica. Primer izmene molarnog udela kod (In,Ga)As/GaAs nanoprstenova

rekonstruisan na osnovu rezultata merenja, dat je na sl. 1.11 (Fomin et al., 2007).

Indium content
atx=0
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0.3000

0.1500

o 5 10 15 2 25 30 35
y [nm]

Slika 1.11. Konturni dijagram zavisnosti molarnog udela indijuma u yz ravni

eksperimentalne nanotacake slicne nanoprstenu (Fomin et al., 2007).

Sa stanoviSta ove disertacije najinteresantnije su strukture (In,Ga)As/GaAs
nanoprstenova. Eksperimentalni popre¢ni preseci (Offermans et al., 2005) ovih
nanoprstenova u ravnima (110) i (110) dobijeni tehnikom popreéne skenirajuce
tunelske mikroskopije (engl. cross-sectional scanning tunneling microscopy—X-STM)
prikazane su na sl. 1.12(a) i (b), redom. Oc¢igledno je da postoji primetna anizotropija u
xy ravni kod ovih struktura. Na osnovu ovih eksperimentalnih podataka (Offermans et
al., 2005) i dijagrama zavisnosti molarnog udela u strukturi formiran je aproksimativan
model geometrije nanotacaka slicnih nanoprstenovima (Fomin et al., 2007). U ovom
modelu pretpostavlja se da je donja grani¢na povr$ tacka/matrica idealno ravna, visina
nanotacke (gornja granica) je data analitickom funkcijom (Offermans et al., 2005), dok
molarni udeo nanotacke ima konstantnu vrednost koja je procenjena na osnovu
eksperimentalnih rezultata (Fomin et al., 2007). U okviru disertacije ovaj model je
upotrebljen za opis geometrije napregnutih (In,Ga)As/GaAs nanotacaka sli¢nih

nanoprstenovima.
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Slika 1.12. X-STM slike poprecnog preseka realisticne (In,Ga)As/GaAs nanotacke
sliéne nanoprstenu u ravni: (a) (110) i (b) (110). Umetak prikazuje 3D model oblika

ove nanotacke (Offermans et al., 2005).

Skora$nji eksperimenti pokazali su da je moguce dobiti prstenove koji poseduju
visok stepen aksijalne simetrije (Teodoro et al., 2010). U realizovanim ansamblima
pojavljuju se dve istaknute morfologije: A) Manji prsten QR1 radijusa R; =11,6 nm (sl.
1.13(a)) i B) ve¢i prsten QR2 radijusa R, =22,5 nm (sl. 1.13(b)). Medutim, nisu sve
relevantne dimenzije ovih prstenova precizno odredene, niti je u razmatranje ukljucen
tanak sloj unutar nominalnog otvora prstena. Eksperimentalno je ustanovljeno da
postoje oscilacije intenziteta fotoluminiscencije kod obe morfologije, kao sto je
prikazano na sl. 1.13 (c) i (d) za QR1 i QR2, redom (Teodoro et al., 2010). Ovaj rad je
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predstavljao prvu eksperimentalnu verifikaciju optickih ekscitonskih AB oscilacija kod
napregnutih nanoprstenova | tipa. Teorijska analiza (Tadi¢ et al., 2011) nanoprstenova
sli¢cnih dimenzija verifikovala je postojanje oscilacija i pokazala je povoljan uticaj
naprezanja na ekscitonski AB efekat kod potpuno otvorenih nanoprstenova. Kasnija
teorijska analiza aksijalnosimetri¢nih nanotacaka sli¢nih nanoprstenu (Arsoski et al.,
2012; Arsoski et al., 2013a) pokazala je da su amplitude ekscitonskih AB oscilacija
vece kod nanoprstenova sa nepotpunim otvorom i ukazala na povoljan uticaj

unutrasnjeg sloja na povecanje amplitude eskcitonskih AB oscilacija.
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Slika 1.13. (Gornji panel) Zavisnost energije ekscitona od magnetske indukcije B za
nanoprsten: (a) QR1 srednjeg radijusa R; =11,6 nm i (b) QR2 srednjeg radijusa R; =22,5
nm. Umeci prikazuju oblik nanoprstenova. (Donji panel) Zavisnost intenziteta
fotoluminiscencije od B za nanoprsten: (c) QR1 i (d) QR2 (Teodoro et al., 2010).

Zavisnost oblika nanotacke od morfologije pocetnih ostrva i debljine pokrovnog
sloja poslednjih godina se intenzivno izucava. Eksperimentalna istrazivanja (Dai et al.,
2008) ukazuju na Siroku raspodelu kvantnih tacaka u po¢etnom uzorku, gde je vecina

tacaka malih dimenzija i prema tipu morfologije predstavljaju koherentna ostrva, dok je
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manji broj tacaka vecih dimenzija u formi dislociranih ostrva. Ustanovljeno je da za
izuzetno male debljine pokrovnih slojeva dolazi isklju¢ivo do smanjenja visine i
povecanja lateralne dimenzije ostrva (sl. 1.14(a)), dok za nesto vece debljine dolazi do
pojave novih morfologija, tj. nanotacaka u formi nanoprstena. Posto postoje razlike u
visini ostrva u poc¢etnom uzorku, deo nizih ostrva prelazi u formu nanoprstena, dok veca
ostrva ne podlezu znacajnoj morfoloskoj transformaciji, te ostaju u formi nanotacke (sl.
1.14(b)). Sa povecanjem debljine pokrovnog sloja, deo manjih ostrva ostaje ukopan,
ostrva srednje veli¢ine se transformiSu u nanoprstenove, dok najveca ostaju nanotacke
(sl. 1.14(c)). Za velike debljine slojeva sva koherentna ostrva su ukopana, dok se
dislocirana ostrva transformisu u prstenaste strukture (sl. 1.14(d)), vrlo nepravilnog
oblika sa izrazenom elongacijom u [011] pravcu. Pod odredenim uslovima, kontrolom
temperature legiranja i debljine pokrovnog sloja, moguce je dobiti strukture kvadratnog
oblika sa izraZzenim otvorom u centru (Boonpeng et al., 2010). Raznovrsnost
morfoloskih tipova u realizovanom ansamblu za posledicu ima pojavu bliskih linija u

spektru fotoluminiscencije (Dai et al., 2008).

(@) — (b) (c) (d)
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Slika 1.14. Sematski prikaz evolucije morfologije InAs nanotacke ( — Zuta) u procesu
legiranja za razlicite debljine pokrovnih slojeva GaAs (M — zelena): (a) veoma tanak
sloj, (b) tanak sloj, (c) sloj srednje debljine i (d) debeo sloj. Razli¢ite dimenzije
In(Ga)As strukture (® — oker) posledica su razlicite debljine pokrovnog sloja i pocetne
visine kvantne tacke hg. Prvo slovo u oznaci strukture oznacava veli¢inu (M—mali, S—

srednji i V—veliki), a drugo morfoloski tip (T—tacka, P—prsten).
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Ukoliko se uredena matrica ostrva InAs prekrije relativno debelim slojem
materijala supstrata—GaAs, tako da kvantne tacke budu u potpunosti ukopane, dolazi do
naprezanja u materijalu koji ih okruzuje. Treba napomenuti da pokrovni sloj ne sme da
bude predebeo, jer bi u tom slu¢aju povrSina pokrovnog sloja bila skoro u potpunosti
relaksirana. Novi rast sloja InAs na takvoj podlozi bi¢e modulisan naprezanjem koje
poti¢e od matrice ukopanih ostrva. Minimum hemijskog potencijala In atoma koji
migriraju po pokrovnom sloju GaAs je na mestu maksimuma naprezanja, tj. direktno
iznad ukopanih ostrva. Dovodenjem fluksa As dolazi do formiranja novih ostrva
direktno iznad ukopanih. Na ovaj nain se mogu realizovati viseslojne strukture
vertikalno spregnutih InAs nanotacaka (Bimberg et al., 1999), vertikalno spregnutih
nanoprstenova (Granados et al., 2005) i jo§ neistrazenih kombinovanih struktura
vertikalno spregnutih nanotacaka i nanoprstenova. Eksperimentalno je ustanovljeno da
kod vertikalno spregnutih struktura postoje antiukrStanja ekscitonskih stanja pri
variranju eksternog elektricnog polja (Krenner et al., 2005; Krenner et al., 2006;
Scheibner et al., 2007; Doty et al., 2009). Teorijski prora¢uni pokazuju da na polozaj
antiukrstanja moze bitno uticati asimetrija nanotacaka u vestackom molekulu (Climente
et al., 2008). Pri velikim rastojanjima nanotac¢aka spomenuti efekti is¢ezavaju (Chwiej i
Szafran, 2010). Iako efekat antiukrStanja ekscitonskih stanja u elektricnom polju ima
potencijalno veliku primenu u nanoelektronici (Doty et al., 2009), ova problematika nije

razmotrena u okviru disertacije 1 predmet je nastavka istraZivackog rada u ovoj oblasti.

1.3. Osobine I11-V poluprovodnickih jedinjenja i njihovih
legura za proizvodnju nanota¢aka

U savremenoj nanoelektronici i optoelektronici znacajno mesto zauzimaju
jedinjenja elemenata 11l i V grupe periodnog sistema (I11-V jedinjenja). Primer ovih
jedinjenja su GaAs, InP, InAs, InSb, GaN, itd. I11-V jedinjenja najcesce imaju kristalnu
strukturu sfalerita, odnosno a-ZnS (engl. zinc blende), koji je glavni mineral cinka. Ova
kristalna struktura se moze shvatiti kao kombinacija dve ukrstene povrsinski centrirane

kubne resetke medusobno pomerene duz glavne dijagonale elementarne celije za
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cetvrtinu njene duzine. Elementi 11l grupe zauzimaju mesta u jednoj, dok elementi V

grupe zauzimaju mesta u drugoj povrsinski centriranoj kubnoj resetki, kao na sl. 1.15.°

A

> -

Slika 1.15. Sematski prikaz elementarne déelije sfaleritne reSetke. Razlidite boje

odgovaraju atomima iz razli¢itih grupa (I11 1 V).

Vazan parametar zonske strukture III-V jedinjenja je vrednost energetskog
procepa Eg,. Vrednost bilo direktnog bilo indirektnog energetskog procepa na
temperaturi T moze se proceniti prema empirijskoj Varshnijevoj relaciji (Varshni,
1967):

aT?
L+T

Ey(T)=Ey(T =0)- (L5)

gde su i B Varshnijevi parametri.

Kombinacijom 111-V jedinjenja moguce je formirati razliCite ternarne legure.
Primeri ternarnih legura koje se najcesce koriste za izradu elektronskih naprava su
AlGay 4As, IngGay xAs, InyGa; «P, InsGa; «N, i druge. U ovim jedinjenjima atomi dva
elementa IIl grupe zauzimaju jednu povrSinski centriranu kubnu resetku, dok atomi
elementa V grupe zauzimaju drugu povrsinski centriranu kubnu resetku. Molski udeo X
predstavlja ucesce jednog od elemenata III grupe u leguri. Varijacija molskog udela u

legurama 111-V jedinjenja dovodi do promene vrednosti parametara elektronske

“ Neka 111-V jedinjenja imaju kristalnu strukturu $-ZnS, koju sa¢injavaju dve ukritene heksagonalne
gusto pakovane resetke pomerene za 5/8 visine primitivne celije.

26



strukture i reSetke. Konstanta reSetke legure linearno zavisi od molskog udela u III-V

jedinjenjima i za ternarne legure data je sa:

a(AxB1 «D) = (1 —x)-a(BD)+x-a(AD), (1.6)
pri ¢emu se uzima u obzir da konstanta resetke linearno zavisi od temperature T :

a(T) = a(Tson)+arr (T-Tsob). (1.7)

Ovde je Ts,=300 K sobna temperatura, a o linearni koeficijent termalne ekspanzije.

Zavisnost energetskog procepa opisuje se paraboli¢nim Vegardovim pravilom:
Eq(AxB1xD) = (1 - X)-Eq (BD) + x- Eq (AD) — C-x-(1 — X), (1.8)

gde je C parametar zakrivljenja (engl. bowing parameter) koji opisuje odstupanje od
Cisto linearne zavisnosti. Vrednosti parametara binarna jedinjenja relevantnih za
numericki proracun, kao i odgovarajuc¢e vrednosti parametara zakrivljenja za ternarne

legure koje formiraju analizirane nanotac¢ke date su u Dodatku B.

Zonska struktura 111-V poluprovodnika sa sfaleritnom reSetkom ilustrovana je na
sl. 1.16 (lvchenko i Pikus, 1995). Zone su paraboli¢ne u okolini ekstremuma lociranog u
I'-tacki. Blochove funkcije stanja u provodnoj zoni (engl. conduction band—cb) imaju
simetriju s orbitala i degenerisana su po spinu. Valentna zona sastoji se od tri dvostruko
degenerisane zone: zone teskih Supljina (engl. heavy-hole-hh), zone lakih Supljina
(engl. light-hole—Ih) i otcepljene zone usled spin-orbitne interakcije (engl. spin-orbit
split-off-so). Blochove funkcije Supljinskih stanja u valentnoj zoni imaju simetriju p
orbitala. Referentna reprezentacija spinora za hh i Ih zonu oznac¢ava se sa I's, za S0 zonu
sa I'7 i za provodnu zonu sa T's. Projekcija ugaonog momenta Blochovih funkcija na z
osu ima vrednost J,=+3/2 za hh i J,=t1/2 za |h i so stanja. Za konacne vrednosti
talasnog vektora Supljine, energije Supljine u hh i Ih zonama su razlicite, $to znaci da su
efektivne mase teskih i lakih Supljina razli¢ite. Pored toga, za velike vrednosti talasnog
vektora Supljine, tj. daleko od I'-tacke, disperzione relacije hh i Ih zona su izrazito

neparaboli¢ne usled meSanja Stanja u ovim zonama.

Kod nenapregnutih struktura hh i Ih zone su degenerisane u I'-tacki (sl. 1.16(a)).
U slucaju kada je naprezanje kompresiono, hidrostaticka deformacija razdvaja stanja u

valentnoj i provodnoj zoni, dok je efekat suprotan ako je hidrostaticko naprezanje
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tenziono. Pri tom, tetraedarska deformacija dovodi do razdvajanja hh i Ih zona, gde je
tipi¢no ,,podizanje* energije hh zone prema provodnoj zoni pri kompresiji materijala (sl.

1.16(b)), odnosno Ih zone pri istezanju materijala (sl. 1.16(c)).

(a) EA (b) EA (c) EA
ch
ch
ch
I
T, 0
I
I, I
- 0 8 . - S - - /"_6 ~8 .
kx k,l’ k.\‘ 8 \ k}' k.\' / ky
hh hh

AT A a0

Slika 1.16. Skica disperzionih relacija za masivni materijal u okolini T'-tatke u dva
razmatrana pravca za slu¢aj: (a) bez naprezanja, (b) kompresije i (c) istezanja materijala.
Ovde cb oznacava provodnu zonu, hh se odnosi na zonu teskih Supljina, Ih na zonu

lakih Supljina, dok je so otcepljena zona.

1.4. Predmet disertacije

U | delu disertacije dat je opis struktura, tehnologija, materijala i primenjenih
teorijskih modela. U glavi 2 detaljno su opisani teorijski modeli neophodni za analizu
nanostruktura sa posebnim osvrtom na aksijalno simetri¢ne strukture u formi nanotacke.
Kori$¢eni su modeli naprezanja zasnovani na klasicnoj mehanici. Analiziran je
kontinualno mehanicki model (CM) za slucaj anizotropije, kao i jednostavan model

izotropne elasticnosti (IE), koji je u praksi pokazao dobre rezultate za aksijalno
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simetri¢ne strukture. U slucaju idealizovane geometrije sa strmim ivicama na mestu
heterospoja, nalazenjem analitickih reSenja po jednoj koordinati 2D integrala, postojeci
IE model je sveden na numericko reSavanje 1D integrala. Prikazana je teorija
jednocesti¢nih stanja u elektricnom 1 magnetskom polju prema jednozonskom modelu,
kao 1 viSezonski model za Supljinska stanja. Detaljno je prikazan model stanja
neutralnog ekscitona u okviru pristupa egzaktne dijagonalizacije u realnom i inverznom
prostoru. Definisani su karakteristicni dimenzioni parametri neutralnog ekscitona, kao i
metode za procenu amplitude oscilacija energije osnovnog stanja ekscitona. Na kraju su
dati pojednostavljeni modeli za opis optickih osobina i ekscitonske strukture nanotac¢aka
zasnovani na adijabatskoj aproksimaciji, gde je koris¢en jednozonski model za opis
stanja elektrona i Supljina. Modeli su primenjeni na dva lateralno spregnuta nanoprstena
u magnetskom polju. Najpre je dat jednostavan analiticki model elektronskih i
Supljinskih stanja, gde je pri proracunu ekscitonskih stanja zanemarena Coulombova
interakcija. Formirani model se moze generalizovati za slu¢aj pojedina¢nog prstena ili
vise lateralno spregnutih kvantnih prstenova i primenjuje se kada su potencijali na
granici tacka/matrica strmi. Ukljucenje Coulombove interakcije zahteva numeri¢ko
reSavanje ekscitonske Schrodingerove jednacine, gde se prelazom u pogodan sistem
koordinata problem svodi na tri dimenzije, §to je i ucinjeno u narednom
aproksimativnom modelu. Napomenimo da su poznati modeli, implementirani za
potrebe ove disertacije, koncizno predstavljeni, dok su formirani i unapredeni modeli
detaljno opisani sa akcentom na klju¢ne numeri¢ke aspekte vezane za njihovu

implementaciju.

U Il delu su dati numericki rezultati za ekscitonska stanja i elektronsku strukturu
nanotaCaka 1 nanoprstenova u elektricnom i1 magnetskom polju. Analizirane su
osobenosti razlicitih spojeva i raznih oblika, kao i1 znacaj primene spoljaSnjih polja za
karakterizaciju analiziranih nanostruktura. U glavi 3 su dati numericki rezultati
pojednostavljenog analitickog i numeri¢kog modela koji su primenjeni u analizi dva
lateralno spregnuta GaAs/(Al,Ga)As nanoprstena dobijena kapljicnom epitaksijom, Ciji
je Sematski prikaz dat na sl. 1.17(a). U glavi 4 analizirane su napregnute
(In,Ga)As/GaAs nanotatke u formi nanoSoljice (sl. 1.17(b)) i realistiéni oblici
nanotac¢aka u formi nanoprstena (sl. 1.17(c)). Dato je poredenje modela u kojima su

Supljinska stanja raCunata U jednozonskoj i viSezonskoj aproksimaciji. Dobijeni
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numericki rezultati su uporedeni sa rezultatima dostupnih eksperimentalnih merenja
objavljenih u referentnoj literaturi. Poseban deo istrazivanja dat je u glavi 5 i odnosi se
na ispitivanje mogucnosti povecanja amplitude oscilacija ekscitonskih energija u
magnetskom polju primenom elektri¢nog polja u pravcu rasta strukture. Razmatrani su

realisti¢ni oblici nanotac¢aka u formi nanoprstena na nanodisku (sl. 1.17(d)).

Slika 1.17. Sematski prikaz geometrija razmatranih u disertaciji: (a) dva lateralno
spregnuta nanoprstena, (b) nanosoljica, (c) realistiéna nanotacka u formi nanoprstena i

(d) nanoprsten na nanodisku.

Na posletku, dat je sumarni pregled rezultata disertacije sa akcenatom na
trenutne i potencijalne mogucénosti primene. Komentarisane su amplitude oscilacija
najnizeg opticki aktivnog ekscitonskog stanja kod nanotacaka koje se eksperimentalno
mogu realizovati. Dati su zakljuéci o uticaju oblika tacke, kombinacije materijala
heterostrukture i primene elektricnog polja na povecanje amplitude ovih oscilacija.
Uporedeni su rezultati dobijeni za razli¢ite strukture, kao 1 rezultati dobijeni prema

razli¢itim modelima za istu strukturu.

Rezultati teze su dopunjeni sa tri priloga. U Dodatku A ukratko je objasnjen
Aharonov-Bohmovog efekat. Dodatak B daje osnovne parametre zonske strukture

razmatranih materijala. U Dodataku C je dato poredenje rezultata za efektivne
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potencijale kod aksijalno nesimetri¢nih struktura prema anizotropnom modelu, sa

rezultatima sli¢nih aksijalno simetri¢nih struktura prema modelu izotropne elasti¢nosti.

Na posletku napomenimo da su formirane diferencijalne jednaine i sistemi
diferencijalnih jednacina reSeni pomocu programskog paketa COMSOL Script, koji je
baziran na metodu konacnih elemenata (engl. Finite Element Method—-FEM). Ovaj
metod se pokazao kao robusan za reSavanje problematike razmatrane u disertaciji. FEM
je primenjen za raCunanje naprezanja kod struktura sa realistiénim krivolinijskim
razdvojnim povrSima ta¢ka/matrica, kao 1 za racunanje jednocesti¢nih stanja. Svi ostali
kodovi koji se odnose na racunanje specijalnih funkcija, Fourierove transformacije i
vrednosti integrala napisani su u programskim paketima COMSOL Script i/ili
MATLAB, gde su neophodne funkcije realizovane kao zasebne procedure kako bi se
napisani kodovi, uz izvesne modifikacije, mogli prilagoditi za koriS¢enje u okviru

drugih programskih jezika ili paketa.
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Glava 2

Teorijski modeli mehani¢kog naprezanja, elektronske i

ekscitonske strukture

U ovoj glavi bi¢e razmatrani modeli neophodni za ra¢unanje ekscitonskih stanja
u strukturama tipa kvantne tacke. U tom smislu neophodno je opisati modele
mehani¢kog naprezanja, jednocCesti¢nih stanja i ekscitonskih stanja. Ovde c¢emo
prikazati pregled implementiranih modela, pri ¢emu ¢emo detaljno opisati formirane i
unapredene modele sa posebnim osvrtom na podru¢je njihove validnosti i neke

specificnosti numericke implementacije.

2.1. Modeli mehani¢kog naprezanja

Kod vecine heterostruktura postoji razlika konstanti resetke materijala koji
formiraju heterospojeve, sto dovodi do naprezanja koje moze znacajno da modifikuje
lokalizaciju naelektrisanja. Stoga je u sluCajevima znacajnije razlike konstanti resetke
neophodno primeniti model pomocu koga bi se efekti naprezanja ukljucili u

hamiltonijan.
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Generalno, izraCunavanje naprezanja u nanostrukturama je numericki slozeno.
Postoji vise modela naprezanja koji se mogu klasifikovati kao atomisticki i kontinualno-
mehanicki. Naj¢eS$¢e primenjivan atomisti¢ki model je model polja valentnih sila (engl.
valence force field-VFF) (Keating, 1966; Martin, 1970), prema kojem je elasti¢na
energija opisana fenomenoloskim izrazom Kkoji zavisi od koordinata atoma i dva
empirijska parametra ¢ije se vrednosti odreduju na osnovu eksperimentalnih rezultata
za konstante elasti¢nosti. Intuitivniji i daleko jednostavniji kontinualno-mehanicki
pristup zasniva se na minimizaciji elasti¢ne energije u funkciji pomeraja (Jogai, 2000).
Rezultat ove minimizacije je prostorna raspodela pomeraja, na osnovu koje se odreduju
komponente tenzora naprezanja u strukturi. Najjednostavniji kontinualno-mehanicki
model za slucaj izotropnog i homogenog medijuma je model izotropne elasticnosti, gde
se pomeraj racuna iz jednadine za ravnotezu izotropnih krutih tela (Davies, 1998).
Ukoliko se u dobijene jednacine modela izotropne elasti¢nosti uvedu Lameéovi
potencijali uz odgovarajuu kalibraciju, dobija se diferencijalna jednacina tipa
Poissonove, pa se proraun svodi na reSavanje problema naprezanja po analogiji sa

elektrostatikom.
Najcesce primenjivani modeli naprezanja zasnivaju se na klasicnoj mehanici, ali
zbog svoje jednostavnosti i potvrdene validnosti Cesto se primenjuju u analizi efekata

naprezanja na poluprovodnicke nanostrukture. U nastavku ¢e biti izlozeni najcesce

primenjivani kontinualno-mehani¢ki modeli naprezanja u nanostrukturama.

2.1.1. Osnovne jednacine kontinualno-mehani¢kog modela

Pri deformaciji tela, uopSteno govore¢i, dolazi do pomeraja svih njegovih
tacaka. Uzrok deformacije kod heterostruktura predstavlja neusaglasenost konstanti
reSetke materijala koji formiraju heterospoj. Relativna razlika konstanti resetke

materijala spoja je:

£y =41 (2.1.1)
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gde su aq4 | an konstante resSetke materijala tacke i materijala matrice, redom. Ukoliko je
relativna razlika konstanti resetke materijala spoja do nekoliko procenata, smatra se da
je deformacija reSetke mala. Tada se u jedna¢inama modela mogu zanemariti veli¢ine
drugog reda, te su komponente tenzora naprezanja date jednostavnom relacijom
(Landau i LifSic, 2003):

. ou:
g =) M M (2.1.2)
2o, on

Ovde indeksi i i j oznacavaju X,y i z koordinate, r; predstavljaju komponente radijus
vektora, a u; su komponente vektora pomeraja G = (uy, Uy, Uy). UKoliko je nanotacka
priblizno aksijalno simetri¢na, komponente tenzora naprezanja je pogodnije napisati u

cilindri¢nim koordinatama (o, ¢, z) (Landau i LifSic, 2003):

ou 10U, U ou
Epp =" Epp=— 4, gy =t
op pop p oz
ou ou
b=t LM Mo LA, ) 2.1.3)
2\pop 0z 2\ oz  Op
L _ifiod, du, Uy )
o 2lpop op p

2.1.2. Elasti¢na svojstva kristala

Promena slobodne energije pri izotermskoj kompresiji kristala data je kao suma
proizvoda Clanova tenzora naprezanja. Za razliku od izotropnih tela, gde imamo dva
koeficijenta, ova funkcija sadrzi veci broj nezavisnih koeficijenata. Opsti oblik slobodne
energije deformacije kristala u jedinici zapremine dat je relacijom (Landau i LifSic,
2003):

1
> 2Ciciéu s (2.1.4)

F | =
¢ 2i,j,k,l

gde su Cjju komponente tenzora konstanti elasti¢nosti (modula elasti¢nosti). Prema

definiciji (2.1.2) tenzor naprezanja je simetrican, jer medusobna izmena indeksa i 1 j, K i
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| ili parova ij i kl ne dovodi do promene vrednosti proizvoda ¢y, . Stoga se i tenzor Cijq

moze postaviti u takvoj formi da zadovoljava navedena svojstva simetrije, pa je:

Cijw = Cjii = Cijik = Cjik = Cuij = Cuiji = Ciij = Cujis (2.1.5)
Sto dovodi do zakljucka da je maksimalan broj razli¢itih komponenti ovog tenzora IV
ranga 21. Ukoliko postoji veci stepen simetrije, broj nezavisnih komponenti je manji.
Tako u sluc¢aju kubne simetrije, kada je tenzor sveden na glavne ose, postoje samo tri
nezavisne konstante: Ci11 = Cyux = Cyyyy = Crzzzs C12 = Crxyy = Cyyzz = Coaxx | Cas = Cyppy =
Cyzyz = Coux (Landau i LifSic, 2003).

U slucaju izotropnog medijuma, jednacina (2.1.4) se moze pojednostaviti:

F, :%;(2/18” +Mijizgiij8ij , (2.1.6)

gde su A i 4 Lameéove konstante. Poredenjem jednacina (2.1.4) i (2.1.6) dobija se odnos
konstanti elasti¢nosti:

Cu= 2/J+ A, Cp=4, Cu= Hs (217)
odakle sledi veza konstanti elasti¢nosti za izotropan medijum:
C11 - C12 - 2044 =0. (218)
Koriste¢i Lameove i konstante elasti¢nosti, Poissonov koeficijent je dat izrazom:
C
A 12 (2.1.9)

V= = ,
2(u+4) Cyu+Cp
dok je Youngov moduo:

_ (24 +32) _ (Cpy —C,)(Cyy +2C) _
u+A (Ci+Cyp)

Razmotrimo slucaj nanotacke konstante reSetke ag okruzene poluprovodni¢kom

E, (2.1.10)

matricom ¢ija je konstante reSetke an (a4 >am). Usled razlike konstanti resetke (2.1.1),
pojavljuje se hidrostaticki pritisak koji tezi da smanji konstantu resetke nanotacke. Pri

tome, naprezanje mozemo razloziti u dve komponente:

gitjm (F) =—=0656,0(F) + &; (F), (2.1.11)

gde prvi ¢lan predstavlja inicijalno naprezanje, drugi ¢lan je nepoznata deformacija pri

relaksaciji i
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_ 1, u tacki
o(r) = .
0, u matrici
Svi pomeraji se raCunaju u odnosu na nenapregnutu strukturu materijala matrice.
Zamenom (2.1.11) u (2.1.4) i integracijom po c¢itavoj zapremini V dobija se izraz za
elasti¢nu energiju usled deformacije u formi (Jogai, 2000):
1

EeI:2

[ > Cieiaadv . (2.1.12)
Vi ikl

Postoji vise nacina za izbor ravnotezne zapremine V u zavisnosti od medusobnog
polozaja nanotacaka u fabrikovanoj strukturi:

1) kada su nanotatke medusobno veoma udaljene, zapremina se bira tako da
granice domena budu na dovoljno velikom rastojanju od nanotacke. Tada se
moze smatrati da je u oblasti granica domena materijal prakticno nenapregnut.
Na ovaj nacin smanjena je perturbacija elasti¢nog polja usled grani¢nih povrSina
(Davies, 1998). Prednost ovakvog nacina reSavanja je veca verodostojnost
rezultata u slu¢aju velikog medusobnog rastojanja nanotacaka, a mana je
znacajno povecanje dimenzije sistema linearnih jednacina (a samim tim i
potrebne memorije i vremena racunanja);

2) kada su nanotacke bliske u ravni i/ili za slojeve nanotacaka (slojevite ili
vertikalno spregnute nanotacake), za racun naprezanja definiSe se jedinicna
supercelija. Uvode se periodi¢ni grani¢ni uslovi koji povezuju naspramne
stranice domena, pri ¢emu je zapremina domena relativno mala;

3) kada postoji jedan sloj koji sadrzi bliske nanotacke, koristi se kombinacija

prethodna dva pristupa. Na granicama normalnim na pravac narastanja usvajaju

se fiksni grani¢ni uslovi, dok se na ostalim usvajaju periodi¢ni.

Raspodela naprezanja se odreduje za raspodelu pomeraja za koju je elasticna energija u
razmatranoj zapremini minimalna (Jogai, 2000):

dg, dE, dE,
du du du

X y z

=0, (2.1.13)

Sto daje sistem jednacina koji se moze resiti numericki (Tadi¢ et al., 2002a; Tadic et al.,

2002h).
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2.1.3. Teorija izotropne elasti¢nosti

Cesta pretpostavka pri razmatranju heterostruktura je da su elasti¢na svojstva
materijala izotropna. Na ovaj nacin Se kod aksijalno simetri¢nih nanostruktura mogu
dobiti poluanaliticki modeli naprezanja koji daju dobre rezultate uprkos znacajnom
pojednostavljenju. Relevantan teorijski model koji ima S$iroku primenu u analizi
kvantnih tacaka i zica (Downes et al., 1995; Downes et al., 1997) postavio je Dawnes sa
saradnicima, polaze¢i od Eshelbyjeve teorije ukljucenja (Eshelby, 1957). Dobijeni
rezultati za deformaciju dati su u vidu povrSinskog integrala po grani¢noj povrsi

tac¢ka/matrica.

Glavne pretpostavke modela izotropne elasti¢nosti su (Davies, 1998):
1) elasti¢na svojstva materijala su linearna i izotropna;
2) nanotacka je okruZena materijalom matrice beskonac¢nih dimenzija (ne postoje
grani¢ne povrsine koje unose dodatnu perturbaciju elasti¢nog polja);
3) struktura je konformna;

4) svi pomeraji se raunaju u odnosu na nenapregnutu strukturu materijala matrice.

U razmatranom modelu pri analizi naprezanja pretpostavlja se da je oblast
matrice beskona¢nih dimenzija. Zatim se u misaonom eksperimentu pretpostavi da je iz
materijala matrice uklonjena oblast koja odgovara obliku i dimenzijama tacke. Zatim se
pretpostavi da se u Supljinu ubaci materijal tatke na koju je primenjen hidrostaticki
pritisak koji smanji njenu zapreminu tako da je jednaka zapremini Supljine (deformacija
pri kompresiji je 5" =-3g,). Pri relaksaciji strukture do¢i ¢e do pomeraja U

materijalima koji Cine strukturu. Ravnotezno stanje se uspostavlja kada je elasti¢na

energija minimalna.

Izvodenje diferencijalne jednacine za pomeraj moze se izvrSiti posredno iz
jednacine ravnoteze pri termalnoj ekspanziji (Landau i LifSic, 2003), gde se ¢lan koji
figuriSe u izrazu za linearnu ekspanziju pri neuniformnoj raspodeli temperature orT

zameni sa 3g,(T) Sto daje:

1-2v - _1+v .
20-v) rot(rotl) = - grad(&y(r)) . (2.1.14)

grad(div 0) —
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Na ovaj na¢in se uzrok deformacije kristala proporcionalan gradijentu temperature
menja novim izvorom usled promene zapremine, odnosno neusaglasenosti konstanti

reSetke. Uvodenjem Laméovog potencijala pomeraja y,

u=grad y, (2.1.15)

U jednacinu (2.1.14), dobija se izraz ekvivalentan Poissonovoj jednacini (Davies, 1998):

divid = Ay(F) = 4. (7). (2.1.16)
1-v

Moze se lako pokazati da je relativna deformacija u prvom redu aproksimacije:

5™ =trace(¢) = Zgre' Z%:divﬁ, (2.1.17)

a ukupna deformacija koja ukljucuje inicijalnu kompresiju je:

SO =" 4 5°M = zgm —35,0(F) +divi, (2.1.18)

gde su r; ={x,y,z} komponente vektora polozaja.

Resenje jednacine (2.1.16) dato je u formi Greenove funkcije:

o L+voeee & (F )d r'

r 2.1.19
2(F)= j I 4l -7 (2.1.19)
gde je V zapremina tacke. Ukoliko se funkcija 1/|F —

=1/2-div'(r —r’ , tada zamenom u jedna¢inu (2.1.19) i iz teoreme Gauss-
Ostrogradskog sledi (Davies, 1998):

x(r)=

, (2.1.20)

/!

& 1+v g (F=T")dS’
ﬁ F—r

8rl-v S

gde je dS’'— vektor elementarne povrsi analizirane nanostrukture (sa jedini¢nim
vektorom normale na povr$ usmerenim od materijala nanostrukture ka materijalu
matrice). Zamenom (2.1.20) u (2.1.15) dobija se izraz za vektor pomeraja u proizvoljnoj

taCki prostora ' u jednostavnoj formi kao vektor proporcionalan integralu funkcije

1/[F — ¥'| po povriini tatke S”(Davies, 1998):

i(F) _ & 1+v ds’
u(r) 2.1.21
Az l- vﬁ|r ( )
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Primetimo da se pri izvodenju jednacine (2.1.21) poslo od pretpostavke da je rot U =0.
Na ovaj naCin je iz egzaktnog reSenja izostavljen ¢lan koji bi u jednacini (2.1.21)
figurisao kao divergencija vrtlozne (solenoidne) funkcije, ¢iji je integral po zatvorenoj
povrsini nula. Stoga je vrednost komponenti vektora pomeraja, koji se dobijaju iz
(2.1.21), identican egzaktnom reSavanju jednacine (2.1.14). Iz izraza za relativnu

deformaciju (2.1.2) direktno sledi izraz za komponente tenzora relativnog naprezanja:

go 1+Vﬁ (I’- —r’)dS] .

2.1.22
Ar1—v 1?3 ( )

gi(F)=- |r—

Dijagonalne komponente tenzora treba dopuniti inicijalnim naprezanjem, pa je izraz za

ukupnu vrednost komponente tenzora naprezanja:

£ (F) =gy 5, -O(F) - jf[f:ﬁ . (2.1.23)

Dalje, zamenom (2.1.22) u (2.1.17) sledi:

1+v r)dS’
5rel(r) Z rel _ 50 Zﬁ
4z l-v r—r
o | : (2.1.24)
:i1+vﬁ(l’i—l’i)dgs :il-i_v@(F)ﬁdQ
drl-v S F’_F| Arl-v oy
Za zatvorenu povrs S’je:
47, u tacki
ﬁdg:{ R (2.1.25)
, 0, u matrici

gde je dQ elementarni prostorni ugao pod kojim se povrs dS’, ¢iji je polozaj odreden

vektorom 1, vidi iz tacke ¢iji je polozaj dat vektorom r . Sledi (Davies, 1998):

S™(F) = goi’L—V@( ), (2.1.26)

1-2v £,0(F). (2.1.27)
-V

6t0t (F) — 5re| + 5com = —380®(F) + 50 1'—}__‘/ ®(F) =-2
-V

Iz (2.1.17-18) i (2.1.26-27) ocigledno je da je za proizvoljan oblik nanostrukture
relaksacija materijala u okviru razmatranog modela isklju¢ivo hidrostatickog tipa
(Davies, 1998). Takode je deformacija usled izotropnog dela naprezanja locirana unutar

tacke (kada se pretpostave iste konstante elasti¢nosti za materijal i matricu).
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U prethodnom izvodenju poslo se od pretpostavke da su Poissonovi koeficijenti
materijala matrice i strukture isti (uslov homogenosti), $to generalno nije ispunjeno.
Neka je Poissonov koeficijent materijala matrice v, a nanostrukture vy. Tada iz
jednacine (2.1.16) primenom Gaussove teoreme na granicnu oblast spoja slede grani¢ni

uslovi za pomeraj:

uL =uy, (2.1.28)

nl-v, . 1-v,

u d
M"1+v 1+v
m d

, (2.1.29)

gde gornji indeksi t i n oznacavaju tangencijalnu i normalnu komponentu, redom.

U nastavku ¢emo razmotriti detalje predlozenog modela kako bi se pojasnile

specifi¢nosti primena i klju¢ni problemi vezani za implementaciju.

2.1.3.1. Primena modela izotropne elasti¢nosti na aksijalno simetri¢ne

nanostrukture tipa nanota¢ke ili nanoprstena

U slucaju kada je struktura aksijalno simetri¢na, a priblizno se smatra da su
parametri koji opisuju elasti¢na svojstva materijala izotropni, pomeraji ne smeju zavisiti

od cirkularne koordinate:

ou;

Zi_o. 2.1.30
o0 ( )

Tada se izrazi za komponente tenzora relativnog naprezanja (2.1.3) uproscavaju:

ou u

e =0 o e
” " 50 ”=
ou
Ey = 622 : Em =84, =0, (2.1.31)

1(du, ou,
Eg==| =+ :
2\ 0z  Op

40



U zavisnosti od granica strukture i legiranja materijala tacke, oblik poprecnog preseka

aksijalno simetri¢ne nanostrukture se moze opisati:
Al) pravolinijskim segmentima na granici izmedu tacke i matrice,

A2) krivolinijskim segmentima na heterospoju ta¢ka/matrica i/ili kada molarni udeo

legure nanotacke varira tako da je oCuvana aksijalna simetrija (&,(F)=¢&4(p,2)) |

smatra se da su konstante elasti¢nosti konstantne u ta¢ki i matrici.

(a) A (b)

Slika 2.1. Sematski prikaz: (a) cilindri¢ne nanotacke, (b) cilindriénog nanoprstena
pravougaonog poprec¢nog preseka. Ovde z4(z;) oznacava z koordinatu granicne ravne
povrsi oblika kruznice ili prstena sa normalom na povr$inu u smeru (suprotnom smeru)
od smera z ose, a R, (R.) koordinatu grani¢ne cilindricne povr$i sa normalom na

povrsinu u smeru (u suprotnom smeru) od radijalne ose.

Strukture sa pravolinijskim segmentima na granici izmedu tacke i matrice.
Karakteristi¢ni oblici nanotacaka u slucaju kada su granice strukture strme prikazani su
na sl. 2.1. Poprecni presek diska prikazanog na sl. 2.1(a) ima oblik pravougaonika, a
popre¢ni presek prstena na sl. 2.1(b) ima oblik dva pravougaonika. Razmatrani model se
moze primeniti 1 na kombinacije oblika predstavljenih na sl. 2.1. uz uslov ofuvanja
aksijalne simetrije. Time su obuhvadeni Cesto razmatrani slucajevi vertikalno ili/i
lateralno spregnutih kvantnih tacaka i prstenova. Posebno interesantan sluc¢aj predstavlja
nanosoljica (Cukari¢ et al., 2012; Arsoski et al., 2012), kod koje je osnova disk na koji
naleze prsten. Na ovaj naCin u model se unosi korekcija koja uraCunava uticaj
nepotpunog otvora kod napregnutih samoasembliranih prstenova dobijenih SK

metodom narastanja. Pri tome, usled postojanja analitickih resenja po jednoj od
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koordinata originalnog 2D integrala, dobija se 1D integral koji se jednostavno resava

numericki.

Polaze¢i od wuslova (2.1.30), izraz za vektor pomeraja u cilindricnim

koordinatama u sluc¢aju strmih granica strukture je:

, (2.1.32)

g 14y ﬁ p'cos(p—@)dedze,(¢) + pdp'dpF,
s’ |F N F,|

gde je F =(p,p,z)— vektor polozaja tacke u kojoj se raCuna pomeraj, a ' =(po',¢',2")—

vektor polozaja tekuée elementarne povrsi na granici tacka/matrica (sl. 2.2). Normale na

elementarnu povr§ imaju smer od tacke ka matrici. Pri integraciji po ravnoj povrsi

oblika prstena (diska) dz = 0 (z = const = z;), dok je za integraciju po povr§ima cilindra

do=0 (p=const = R)).

————————— Z @@@
A |
N |
N |
|
al | -
AN

Slika 2.2. Skica cilindri¢ne grani¢ne povrsi tacka/matrica.

Komponenta pomeraja u radijalnom pravcu u, je proporcionalna sumi integrala

po cilindri€énim povrSima:

80 l1+v cyII
I 2.1.33
YT a1y Z (2.1.33)

42



Integral po povrSini cilindra je:

2z 4"
| R. cos(p — ¢")d@'dZ’
19 (0,2)=5,(R) | | & (p—¢)de _-
Jo \R? + p? ~ 2R pcos(p - ¢) + (2~ 2)

ari R, cosp*de*dz’
=s,R) [ [ —— L _ = (2.1.34)
» Zidn\/Ri +p°—2Rpcosep” +(z2-17')

u
27Zi P

g I'(')‘Zi!n\/Riz+,02—2Ripcosgz)*+(z—z')2

R, cosp dep*dz’

gde je i-indeks povrsi, Ri — polupreénik, a z™“”— gornja (donja) granica i-te cilindriéne
povrsine (sl. 2.2.), a S,(R;) — funkcija znaka integrala i zavisi od smera normale na povrs

cilindra:

. 2.1.35
-1 Ri=R_ ( )

S, (R) =sign(R; —P)X{

Lako je ustanoviti da razmatrani integral ima analiticko resenje po z (funkcija In) ili po

@ (elipti¢ni integrali), pa se integracija moze svesti na 1D problem:

1Y (p,2) = Zsp(Ri)ﬂRi oS " x
0

2, 2 . 5 (2.1.36)
Z—Ziup+\/Ri +p°—2R,pcos¢p +(Z—Zi”'°) i

xIn

2-2"+[R? + p? 2R pcos ¢’ + (2 — 22

gde je podintegralna funkcija parna po ¢, te je njen integral po simetri¢nom intervalu

jednak dvostrukoj vrednosti integrala na polovini intervala.

Komponenta u, proporcionalna je sumi integrala po ravnim povrSima:

o, = S0 IV 5 o, 7y (2.1.37)

“ T Arl-v i
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Integral po ravnoj povrsi forme prstena (kruznice) je:

|'plane( Z) =3 (Z) Zf Rij? ,O'dp'd(D' _
I p’ z I \/ 12 2 _ 2 ! PN _ 2
P=0R VP +pP ppcos(p—@)+(z-1)
27 Ri S , , %
=5 (z)wj J pldpde _ (2.1.38)
YA | \/ 2 2 , . 2 "
o R.ANP Hp =2ppcose +(z-17)
ﬂRia ) ) *
’ pdpde

=s,(z)[ |

ORi. \//0'2 +p’ =2ppcos g’ +(z2-17;)°

gde je i-indeks povrsi, z; — koordinata z, a R, _(R _)— unutradnji (spoljaSnji)
poluprecnik i-tog prstena (kruznice, gde je R; = 0), a s,(z;) — funkcija znaka integrala i

zavisi od smera normale na povrs:

+1 z=2z,4

s,(z;) =sion(z —Z)x{ (2.1.39)

-1, z=z,

Zamenom analitickog izraza za integral po radijalnoj koordinati i uzimanjem u obzir

parnosti funkcije po ¢ dobija se:

Iiplane(p’ Z)=252(Z|)I{\/R|2,—)+p2 _2pRi’_> COS§D*+(Z—Z|)2 —
0

~JRE_+p* 2R, _cOSQ’ +(2-2,) }ico* +

Tt 5 (2.1.40)
+2$Z(Zi)IpCOS(p X
0
* 2 2 * 2
%In Ri’_>—,0COS(0 +\/Ri,—>+p _2pRi,—>COS¢ +(Z_Zi) d(ﬂ*
R —p00sg’ +|RE_+p? —2pR, _cosg" + (27’
Ovde je moduo funkcije pod logaritmom izostavljen, jer je:
\/Ri2+P2—2PRi cos @’ +(z-1z)" = (2.1.41)

= \/(Ri — pcos@ ) +(psing")? +(z—-1z)? Z‘Ri — pCos @',
te je vrednost funkcije pod logaritmom uvek pozitivna.

Sli¢nim postupkom mogu se dobiti integralne jednacine za raCunanje naprezanja
u strukturama sa kosim ivicana (npr. kupa, zarubljena kupa) (Cukari¢ et al., 2012), ali

zbog kompleksnosti dobijenih izraza nece biti prezentovane u nastavku.
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Zamenom (2.1.33-40) u definicione izraze (2.1.31) dobijaju se komponente tenzora

relativnog naprezanja za aksijalno simetri¢ne strukture u formi 1D integrala:

p—Ricos g’
r . R2+ p?—2R pcos@* + (2 —z;")?
epp=COZRi-Sp(Ri)ICOS¢ ‘/ ! - 2' - ! — -
i 0 z—zi“p+\/Ri +p°—2Rpcosg” +(z-z")

(2.1.42)
p—Ri cosp’

JRZ+ p? —2R pcos g’ + (2 — 20")? \

_ de",
7z +\/Ri2 + p? —2Rpcosg” +(z—z")?

" R cos o
Epp :COZSp(Ri)I%x
' ° (2.1.43)

717" +\/Ri2 +p® —2R pcos” +(z—z/P)? o

x In

2-20"+JR2 + p> — 2R pcos ” +(z— 20"

&y =COZsz(zi)T \/RZ Z-1; _
! 0

P +p =2pR cosg" +(z2-7)

Z—17
_ aF
\/Ri2,<— + p2 - 2pRi,<— cos (0* + (Z a Zi)2
Z—17
\/Raz,% +p°=2pR , cos@” +(2-7) _ (2.1.44)

Ri,—) —pCOS(D* +\/Ri2,—> +,02 - 2:0Ri,—> cos ¢* + (Z - Zi)2

+pCose’

JRE_+p*—2pR _c0sg’ +(z-2)? d*
_ o
R — 00"+ R +p? —2pR;  C0S9" +(2-12)’
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z-z"
1+ .
JRZ+ p2 2R pcos o* +(z - 2°)?
2-7% +R2 + p> — 2R pcos " + (2 — 2°)?

C ; x
Ep :?OZS(Ri)I R; cos ¢
i 0

dn
l1—17:
1+ :

JRZ+ p? —2R pcos p” + (2 — 27")? do' +

2-70+[R2 + p> 2R pcos ” + (2 — 2"

z p—R. _ coso”
+Sz(zi)j 5 2 = - > -
o | VRZ + 07 —20R; , cos " +(2-7)

~ p—Ri_cosg’ .

\/Ri2,<— + ,02 - 2:0Ri,<— cos (0* + (Z - Zi)2

Ri,—) —pCOSgD* +\/Ri2,—> +p2 _ZpRi,—> COS(D* +(Z_zi)2 o

+cos@” In ; ; -
R —pcose +\/Ri,ﬁ+p —2pR; _cosg +(2-17)
I —~R _ cosg”
—Cos " + P00
: JRE, + 0% ~2pR_, c0s¢" +(2-7,)?
+ p COS - = - - = -
R, _,—pcosg +\/Riﬁ+p —2pR; ,cosg +(z2-7) (2.1.45)
~R _cosg” |
—Cos " + PR ERO
\/Riz,e"'pz_szi,eCOS(D*+(Z_Zi)2 do*
_ 0",
Ri,e_pcosgﬁ*"*_\/Ri2,<—+p2_2pRi|<—COS(0*+(Z_Zi)2
Eq =Epp =0, (2.1.46)
gde je konstanta proporcionalnosti C, =i1+—v.
27 1-v

U slucaju kada sistem poseduje i refleksionu simetriju u odnosu na ravan
z=const (kao na sl. 2.1), vazi &;(z) =¢;(2z, —2), gde i,je{p, ¢, z}, a z; predstavlja z
koordinatu centra aksijalno simetri¢ne strukture, te je dimenzija mreze na kojoj se

raCuna naprezanje dvostruko maniji.
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Strukture sa krivolinijskim segmentima na heterospoju tacka/matrica. U slucaj
aksijalno simetri¢ne strukture ¢iji je poprecni presek oivicen krivim linijama, nije
moguce naci poluanaliticke izraze za integrale (2.1.34, 2.1.38). Tada je za veliki broj
tacaka mreze koja se koristi za reSavanje u 3D prostoru neophodno resiti 2D integrale
numericki kako bi se doslo do trazene raspodele naprezanja. Kako je vreme ra¢unanja
2D integrala relativno dugo, sa numerickog aspekta jednostavnije je nacéi potencijal
pomeraja iz jednacine (2.1.16). Posto u slucaju izotropnog homogenog materijala

potencijal ne zavisi od koordinate ¢ (dy /Jp = 0), jednacina (2.1.16) se redukuje na 2D

diferencijalnu jednacinu:

2
rof,oz), oz _1%v, ) (2.1.47)
pop\" Op) oz 1-v

Ova diferencijalna jedna¢ina moze se resiti primenom FEM-a. Za granicu domena p =10
(z je osa simetrije), kao i za preostale unutrasnje granice (granice popre¢nog preseka
razmatrane strukture) usvajaju se standardni von Neumannovi grani¢ni uslovi, dok se za
granice domena (preostale tri granice z=zyoks " i 7=Zpos, i Pooks =const = 0) usvajaju
standardni Dirichletovi grani¢ni uslovi. Granice domena se biraju tako da su dovoljno
udaljene od granica strukture, kako bi se umanjili efekti perturbacije elasticnog polja
usled iviénih efekata. Ovakvim izborom reSenje je pribliznije slucaju strukture u
matricnom materijalu beskona¢nih dimenzija. Kako je na velikoj udaljenosti od
strukture (nekoliko desetina puta veéem od dimenzija tacke) vrednost potencijala
pomeraja zanemarljiva (smatra se da je u znacajnoj meri doSlo do relaksacije
materijala), mreZza se postavlja tako da su van granica ovog domena dimenzije
elemenata velike. Na taj nacin se redukuje broj jednac¢ina modela baziranog na FEM-u,

odnosno vreme neophodno za kalkulaciju.

Za dobijene vrednosti potencijala iz jednafine (2.1.15) slede izrazi za
komponente vektora pomeraja:

o 2l g =X (2.1.48)
op yoXoli; 0z

Dalje, polazeéi od izraCunatih pomeraja i jedna¢ina (2.1.31), dobijaju se komponente

u,

tenzora relativnog naprezanja.
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Razmotrimo slucaj aksijalno simetri¢ne strukture, kada molarni udeo legure
nanotacke varira tako da je oCuvana aksijalna simetrija, a moze se smatrati da su
konstante elasti¢nosti materijala strukture i matrice homogene. Polazeé¢i od navedenih
pretpostavki, zakljuCuje se da je relativna razlika konstanti resetke materijala tacke u
odnosu na materijal matrice prostorno zavisna u funkciji koordinata p i z. Tada se ne
moze izvrsiti transformacija jednacine (2.1.19) u formu (2.1.20), pa je u cilju nalazenja

komponenata tenzora naprezanja neophodno poci od jednacine (2.1.47).

2.1.3.2. Primena modela izotropne elasti¢nosti za proizvoljan oblik

nanotacke

U slucaju kada razmatrana nanotacka nije aksijalno simetri¢na za racunanje
potencijala pomeraja neophodno je resiti 3D diferencijalnu jednacinu (2.1.16). Mi smo
jednacinu resili koriste¢i FEM (rezultati su prikazani u Dodatku C). Pri tome smo
usvojili domen za resavanje mnogo vecih dimenzija od tacke, sa granicama na velikoj
udaljenosti od granice spoja tatka/matrica. MreZza se postavlja tako da je u tacki i u
njenoj neposrednoj blizini dimenzija elemenata mala, a na velikoj udaljenosti od
strukture dimenzija elemenata velika. Na unutrasnjim granicama usvajaju se von
Neumannovi grani¢ni uslovi, dok se na spoljasnjim granicama domena usvajaju
Dirichletovi grani¢ni uslovi. Dalje se iz proracunatih potencijala i jednac¢ine (2.1.15)
dobijaju pomeraji, na osnovu kojih se prema jedna¢inama (2.1.3) raCunaju komponente

tenzora naprezanja.

Ukoliko je anizotropija materijala relativno velika, u procesu samoasembliranja
dobijaju se nanotacke koje primetno odstupaju od aksijalne simetrije. Tada se postavlja
pitanje validnosti primene izotropnog modela, jer izra¢unate vrednosti mogu znacajno
odstupati od rezultata realisti¢nijeg anizotropnog modela (Tadic¢ et al., 2002a). Stoga je
koris¢enje modela izotropne elasticnosti za nanotacke koje nisu aksijalno simetri¢ne

znacajno ograniceno.
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2.1.4. Vaznije komponente tenzora naprezanja i relevantnih veli¢ina u

Descartesovim i cilindri¢nim koordinatama

Radi lakSeg razmatranja uves¢emo neke veli¢ine vezane za komponente tenzora
naprezanja. U narednom poglavlju bi¢e objasnjen uticaj ovih veli¢ina na jednocesti¢na
stanja kroz pertubaciju potencijala usled deformacije kristala. Pri prelazu iz

Descartesovih u cilindri¢ne koordinate vazi veza izmedu pomeraja:

U, =U,-cos(¢) — U, -sin(p) , (2.1.49a)

Uy, =u,-sin(¢) +u, -cos(¢), (2.1.49Db)

u,=u,, (2.1.49c)
z z

a veza izmedu izvoda je:

i:cos(qo)i—Mi, (2.1.50a)

OX op p O

9 _sin(p) 21 c8(9) 9 (2.1.50b)

OX o p op

o_9 : (2.1.50c¢)

oz oz

Polaze¢i od definicionog izraza za komponente tenzora naprezanja (2.1.2) u

Descartesovim koordinatama i izraza (2.1.49-50) sledi:

ou ou . ou, sin(p)cos(p) ou
Ex = —X = cos? (@) - —2 —sin(p) cos(p) - —Z — () cos(p) U, +
OX op op

0
.2 . 2 . v (2.1.52)
sin“(¢p) sin“(p) 0u, sin(p)-cos(y)
+ Up + + u€0’
P p  Op Yo,
6U P ou
Eyy :E_sm ((p) '} +sin(e) cos(go) + Sin(@)cos(e) 5 2+
w v (2.1.52)
cos* () cos®(p) U, Sin(go)-cos((p)
+ Up + — uw
P p Op P
au u ou
%{%a—} HS'”‘ZW'{@—‘—”‘EJ}*
X p p pOp
. (2.1.53)
u u, u
+ COS(Z(p)[l— +——L2 -2 }
pop Op p
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i l ou ou
gxzzl auX+% 1 cos() - —p+% —sin(p) _¢+16uz , (2.1.54)
210z ox | 2 oz Op oz p op
[ ou ] ou au
gyzzl —y+% 1 sin(e) - —’HL% +cos(¢) —‘”+l% : (2.1.55)
2l oz oy | 2 oz Op oz p Op

Iz (2.1.51-55) i izraza za deformaciju u cilindriénim koordinatama (2.1.3) dobijaju se

izrazi:

Exx +Egy =€yt Eppy (2.1.56)
Exx — Eyy = (€, — &,,,) COS(20) — 2¢ ,, SIN(20), (2.1.57)
Exy :%p—;g"””sin(Zgo) +&,, - C0S(2¢9), (2.1.58)
£ —ie, =e"%(c,—i8,). (2.1.59)

Polazeéi od (2.1.57-58) sledi:
Exi— &y F 26y =(£,, —¢,, F2c,, ). (2.1.60)
Dalje, iz (2.1.18) sledi izraz za hidrostaticko naprezanje:

_ gtot __ _ _
Enyd =0 =&t EytE, =8, tE,y,+E, =28 1E,, (2.1.61)

yy

dok je biaksijalno naprezanje definisano sa:

Eyy T & E  +E 3 Ehvd
gbz‘c"zz_%:gzz_%zé‘zz_g\\ZEgZZ_Ty' (2.1.62)

gde ¢, =(¢,, +¢,,)/2 oznacava naprezanje u ravni. MoZe se pokazati da hidrostaticko

I biaksijalno naprezanje imaju dominantan uticaj na lokalizaciju talasne funkcije (Tadi¢
et al., 2002b).

U izotropnoj aproksimaciji, polazeci od izraza (2.1.27) i (2.1.61-62), sledi:

1-2v -
ghyd = —ZH&‘O@(I‘) ) (2163)
& = Egzz L £,0(r), (2.1.64)
2 1-v

pa je za racunanje navedenih veli¢ina neophodno naé¢i samo komponentu &, Za
razmatrane materijale iz I11-V grupe obi¢no se pretpostavlja da je v=1/3, §to je priblizno

ispunjeno i dodatno pojednostavljuje gore navedene izraze.

50



2.2. Modeli jednocesti¢nih stanja

Odabir modela elektronskih i Supljinskih stanja zavisi od karakteristika
materijala spoja i oblika nanostrukture. Energetski procepi razmatranih materijala su
veliki, te su efekti sprezanja valentne i provodne zone zanemarljivi. Takode, simetrija
talasne funkcije elektrona u blizini dna provodne zone je tipa s-orbitala, pa je upotreba
jednozonskog modela u sfernoj aproksimaciji adekvatna za provodnu zonu (Chuang,
1995). Vecina struktura razmatranih u okviru disertacije imaju male dimenzije (odnosno
visinu), a parametri materijala strukture i matrice su takvi da je u sfernoj aproksimaciji
prema jednozonskom modelu efektivna masa teskih Supljina znacajno veca od lakih
Supljina. Stoga stanja teskoSupljinskog ekscitona imaju najniZze energije, te imaju
najveci udeo u spektru fotoluminiscencije, pa je dovoljno uzeti u razmatranje samo hh
stanja, odnosno za valentnu zonu zadovoljavajuca je jednozonska aproksimacija (Tadi¢
et al., 2002b). U razmatranim strukturama u slu¢aju kada postoji naprezanje dolazi do
dodatnog razdvajanja hh i Ih zona ¢ime su efekti mesanja dodatno minimizirani, te je
jednozonski model adekvatan za opis Supljinskih stanja (Ding et al., 2010). Takode
treba napomenuti da su materijali razmatranih struktura takvi da postoji veliki zonski
ofset na spoju taCka/matrica, pa je U izvesnom broju slucajeva lokalizacija
jednocesti¢nih stanja pretezno u oblasti jame. Tada se zadovoljavajuca reSenja mogu

dobiti ukoliko se za ra¢unanje usvoje isti parametari za tacku i matricu.

U slucaju kompleksnih struktura, kao Sto su vertikalno spregnute (naslagane)
taCke (veStaCki molekuli), neophodna je upotreba viSezonskog modela. Naime, za
odredene debljine barijere izmedu tacaka moze se desiti da 0snovno stanje ekscitona
bude antivezujuce (Krenner et al., 2006; Climente et al., 2008), sto nije slucaj kod
prirodnih molekula. Ovo se ne moze dobiti kao rezultat jednozonskog modela, gde je
osnovno stanje uvek vezujuce. Ipak, razmatranje ove problematike prevazilazi okvire

ove disertacije.

51



2.2.1. Uticaj naprezanja na konfinirajuée potencijale

Razmotrimo slucaj kristala koji je deformisan tako da je oCuvana periodic¢nost
strukture. U ovom slucaju ocCuvana je validnost Blochove teoreme, pri ¢emu je
moduliSu¢i deo Blochove funkcije izmenjen tako da odgovara novoj periodi
deformisane elementarne ¢elije. Primenom teorije perturbacije moze se uracunati uticaj
naprezanja na jednocesti¢na stanja, gde se u hamiltonijanu pojavljuju dodatni ¢lanovi
(Bir i Pikus, 1972). U okolini centra Brillouinove zone uticaj perturbacije se svodi na
dodatni ¢lan, koji, zajedno sa zonskim ofsetom, figuriSe u disperzionoj relaciji kao

efektivni konfinirajuci potencijal.

Najjednostavniji izraz za efektivni potencijal dobija se za provodnu zonu u

jednozonskoj aproksimaciji uz pretpostavku izotropije (Chuang, 1995):
Veff ,e(F) = ac(gxx tEyy T 822) +Voff e (F) = a(:‘C"hyd +Voff ,e(F) ) (2-2-1)

gde je a. hidrostaticki deformacioni potencijal, a Vot e zonski ofset za provodnu zonu.

U slucaju valentne zone, kada postoji degeneracija, uticaj deformacije kristala
dat je u formi hamiltonijana naprezanja. Kod nanostruktura na bazi -V
poluprovodnickih jedinjenja, S0 zona u okolini T'-tacke (k = 0) je i do nekoliko 100 meV
udaljena od hh i Ih zona, pa nije neophodno uzeti je u razmatranje. Tada je hamiltonijan
naprezanja (Bir i Pikus, 1972):
p+q -S r 0
L (222
r 0 p—q S
0 r s p+Q
gde je energetska osa za Supljine usmerena od dna provodne zone ka vrhu valentne
zone, a fazni faktor i oznake ¢lanova dati su u alternativnom obliku (Chuang, 1991).

Matri¢ni elementi hamiltonijana (2.2.2) su:

P=—a,(&xt&y+Ez) (2.2.33)
q :—b(@—gu} (2.2.30)
s=—d(s,, —ig,,), (2.2.30)
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3 :
r= b7(gxx —&yy)—ide,, =

f3b+d J3b-d

1 (G Eyy — 2igxy) + T (G Eyy T 2igxy).

Ovde su I, m i n parametri (Bir i Pikus, 1972) zamenjeni deformacionim potencijalima

(2.2.3d)

za valentnu zonu ay, b i d. Na osnovu izraza (2.1.56-62) jednostavno je dobiti izraze
(2.2.3) u cilindri¢nim koordinatama (Arsoski et al., 2013a):

P ==8(8p +Epp+ £22) = ~Buya: (2.2.43)

q= —b[—gpp ;g‘”‘” - %j =bep, (2.2.4b)

S=—¢€ '<0~d(gpz —ing), (2.2.4¢)
_ip V3D +d — Jab—d _

r 2ip ; (&,, = €pp—2i8,,) + g2l . (€0 = Epp +2iE ). (2.2.4d)

Za materijale nanostruktura u ovoj disertaciji drugi ¢lan u izrazu (2.2.4d) se moze

zanemariti jer je ‘\/§b+d‘>>‘\/§b—d‘, ¢ime je zadovoljen uslov za primenu

hamiltonijana naprezanja u aksijalnoj aproksimaciji (Arsoski et al., 2013a).

A

Nalazenjem svojstvenih vrednosti samo hamiltonijana naprezanja H, za

vrednosti k=0 i uraGunavanjem zonskog ofseta na spoju tacka/matrica, dobijaju se
pojednostavljeni izrazi za efektivne potencijale ivica zona (Tadi¢ et al., 2002a; Arsoski
etal., 2013a):

Voo o (F) = P+ san(@)y[af” +|r* +[s” +Veg 1 (2.2.53)

Vyon (F) = p=san(@)y|dl” +]r” +|5° +Veg . (2.2.5b)
za hh i Ih zonu, redom. Ovde Voih predstavlja zonski ofset na spoju tacka/matrica za
valentnu zonu.

Numericki proracuni kod cilindri¢ne nanotac¢ake pokazuju da se priliéno dobri
rezultati dobijaju kada se zanemare ¢lanovi koji zavise od ¢ (tj. s=r=0) (Tadi¢ et al.,

2002b). Tada je hamiltonijan naprezanja dat u dijagonalnoj formi (Tadic¢ et al., 20023;
Chuang, 1995):

H, =diag(p+q,p—q,p—a, p+0q), (2.2.6)

odakle se dobijaju izrazi za efektivne potencijale u dijagonalnoj aproksimaciji :
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Vst pn (M) = P+ 0 +Vo p =—8,8nyg + D&, + Vs =
b 3 (2.2.7a)
=—q&hyq _Eghyd +Ebgzz +Vott h

Vet n (M) = P— A +Vo = —8,Epyg — D&y +Vogr p =
b 3 (2.2.7b)
=—A&hyd = Enyd — = D&, + Vit -
2 2
Polaze¢i od (2.2.1) i (2.2.7) i izraza (2.1.63-64) sledi da je za prora¢un uticaja
naprezanja prema teoriji izotropne elasti¢nosti u dijagonalnoj aproksimaciji neophodno
izraCunati samo komponentu &, tenzora naprezanja (Arsoski et al., 2012; Arsoski et al.,

2013a).

2.2.2. Hamiltonijan za jedno¢esti¢na stanja prema jednozonskom

modelu u sfernoj aproksimaciji

Na pocetku poglavlja navedeni su preduslovi za primenu jednozonskog modela
na strukture razmotrene u okviru ove disertacije. Sferna (izotropna) aproksimacija daje
dobre rezultate za provodnu zonu, a Cesto se sa zadovoljavaju¢om tacnoS¢u moze
primeniti i na valentnu zonu. Tada se hamiltonijan razmatrane Cestice moze napisati u

formi:

H, = (6—qa&)m%(r)(6—qa&)+veﬁ,a(r) Q7 F+ 2, (2.2.8)

gde je ﬁz—ihv kanonski moment &estice, m,, prostorno zavisna efektivna masa,
indeks ae{e, hh, Ih} oznacava elektron, tesku Supljinu i laku Supljinu, redom,
Aa = éxFa /2 je magnetski vektor potencijal dat u simetricnoj Coulombovoj kalibraciji,

g, je elementarno naelektrisanje Cestice (q,=—€ za elektron i q,=+e za teSke i lake

Supljine), Verra je efektivni konfinirajuc¢i potencijal definisan u prethodnom poglavlju,
F je vektor elektriénog polja i

115B5° (2.2.9)

*
(24

HE=g
je Zeemanov ¢&lan. Ovde je g, efektivni g-faktor Cestice, g =eh/2m, je Bohrov

magneton, a 6“ je vektor Paulijevih matrica.
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U okviru disertacije razmatrani su slucajevi uniformnog magnetskog i

elektricnog polja usmerenog duz pravca narastanja Strukture (z-ose). Za usvojeno
F =Fé&, i B=Bg, dobijase I,F =z F, B =Bo“ i magnetski vektor potencijal je:

- B ~ _. Bp, .

A= CVE+XE) :%e(p. (2.2.10)

Polaze¢i od (2.2.8-10), hamiltonijan u cilindri¢nim koordinatama dobija oblik:

~ R(1 8 (p, O 1 6 o1 0
H,=——| — — t—t |||+
2\ p, Op, \ M, Op, ) m,p, 0@, 0Oz,\m, oz,

H 2
(0B 2 @Be) .
2m, Oep, 8m '

a

(2.2.11)

(r,)+d,2,F +9,u,Bo;.

2.2.3. Luttinger-Kohnov visezonski model

U slucaju degenerisanih zona pojednostavljeni model predstavljen u prethodnom
poglavlju cesto ne daje zadovoljavajuce rezultate posto ne uzima u obzir meSanje.
Egzaktniji pristup je primena K-p teorije, gde za slufajeve razmatrane u okviru ove
disertacije zadovoljavajuée rezultate daje Cetvorozonski Luttinger-Kohnov (LK) model
(Luttinger i Kohn, 1955), koji u razmatranje ukljucuje mesanje hh i Ih zona. U slucaju
masivnog materijala (engl. bulk) elektronska struktura u blizini centra zone se odreduje

koriste¢i bazis periodi¢nih delova Blochovih funkcija u centru Brillouinove zone

13/2,],)

um(r)=‘g,+g>=—i2\(x +iv)T), (2.2.12a)
131 1 . 2

Uy (F) = §+E> =——6‘(X +|Y)¢>+\E\z T>, (2.2.12b)
31 1 . 2

Ugg (F) = E’_E> :—6\(x —|Y)T>+\E\z b, (2.2.12c)

Uy (F) = g,—g>:i2\(x -iv)7T). (2.2.12d)
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Ovde su Yo =|Z) i Y, = (X £iY))/+/2 funkcije koje imaju istu simetriju kao sferni

harmonici p-orbitala. U blizini vrha valentne zone talasna funkcija elektrona ima oblik

tipa p-orbitala, pa je usvojeni bazis adekvatan. Na sli¢an nacin, stanja u provodnoj zoni
mogu se predstaviti u bazisu |is,T (1)), gde je Y,,=|S) funkcija koja ima oblik
sfernog harmonika s-orbitale.

U formiranom bazisu hamiltonijan za elektron u valentnoj zoni ima oblik (Chao
i Chuang, 1992; Pedersen i Chang, 1996):

0>

I5+(§ -S R 0
: 0

. +H, + Ly Vo o+ KT, 9, +€FF (2.2.13)

R* 0 P-Q §
0 R® ¥ P+

A

Q

gde su operatori u matriénim elementima hamiltonijana napisani U Simetrizovanoj

formi:

~ B2 T1(~ A~ A AN A A

P=""| =k yk +K 7K, J+K 7K, |, 2.2.14a
2m0 _2( WL N +) 1 zj| ( )

G2 Lk +R ik -2 | (2.2.14)
2m0_2 oL _VoK, 72 ' e

~ K A A A oA

§= " 3k ok, +K,yak ), (2.2.14c)
2m,

. K2 n A .

R=—l" 3K 7K K -m-k] (2.2.14d)
2m,

. . s

H, = j— [k, k] = ha, . (2.2.14e)
Mo

Ovde 5, 7, 5 1 k predstavljaju Luttingerove parametre, pri cemu je y =(y,+y,)/2 i
H=(ys—7,)12. @o=0qB/my je ciklotronska ucestanost, I—A|‘S je hamiltonijan koji opisuje
uticaj naprezanja i dat je matricom dimenzije 4x4 koja je definisana u poglavlju 2.2.1,
l,.., je jedinina matrica dimenzije 4x4, 7, =diag(+3/2,+1/2,-1/2,-3/2) je

dijagonalna matrica projekcije ugaonog momenta J (J = 3/2) Blochovih funkcija za
elektrone u valentnoj zoni na z osu, a referentne projekcije kanonskog talasnog vektora

na Descartesove ose su:
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K, =—1———, (2.2.15a)
ox 2h

K, _j 0 85X (2.2.15h)
oX 2h

~ .0

k, =—i—, 2.2.15¢

: =7 ( )

gde je izvedeni operator:

ke =k, Fik, . (2.2.16)

Operatori analogni (2.2.15), ali u cilindri¢nim koordinatama, su:

k,=-i 9. (2.2.17a)
op

K, __j19 B (2.2.17b)
pOop 2h

K, = 49, (2.2.17¢)
oz

gde je

Ko=eo (K Fik)=e™| i Lxif it 2, B2 (2.2.18)

op pop 2h

Ukoliko se u (2.2.14d) zanemari drugi ¢lan (tj. usvoji se da je u =0) dobija se
aksijalno simetri¢ni hamiltonijan. Ovakva aproksimacija ima Siroku primenu u analizi

poluprovodnickih nanotacaka (Pedersen i Chang, 1996).

U slucaju kada naprezanje znacajno razdvaja hh i Ih zone, $to je slucaj kod
napregnutin  In(Ga)As/GaAs nanotaCaka, dijagonalna aproksimacija daje dobar
kvalitativan uvid u jednocesti¢na stanja (Tadi¢ et al., 2011). Na ovaj nacin zanemaruje
se meSanje zona, ali se urac¢unaju efekti koji poticu od razlike Luttingerovih parametara
u ravni strukture u odnosu na pravac narastanja. Hamiltonijan u dijagonalnoj

aproksimaciji u cilindri¢nim koordinatama tada ima formu sli¢nu (2.2.11) :

. rli1a| p @ 1 0,0l 1 0
Honany =——| —=—| —= |t = 22t allf
2 P OP My OP ) Mgy~ P OF" 2\ Moz O (2.2.19)

: 2
Ih*an i+ (qa*B’D) +Veg (7)) +6zF +2 j,x145B.
2Minany)| 9P 8Mininy|

gde su
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My

Moy = v (2.2.20a)
. m
Mpnny,z = ” ¢%}/2 : (2.2.20b)

Dodatno pojednostavljenje modela predstavljenog jednadinama (2.2.19-20)
podrazumeva usrednjenje parametara po svim pravcima, §to dovodi do izotropne
predstave elektronske strukture razmatranih materijala. Na ovaj nacin se uvodi sferna
aproksimacija, koja odgovara jednozonskom modelu prezentovanom u prethodnom
poglavlju. Treba napomenuti da jednozonski model daje dobar opis stanja elektrona u
blizini dna provodne zone, ali u izvesnim slucajevima i dobar kvalitativan opis stanja

elektrona u blizini vrha valentne zone.

2.2.4. Svojstvene funkcije za aksijalno simetri¢ne strukture

U okviru disertacije razmatrane su nanotacke koje su prakti¢no aksijalno
simetri¢ne, odnosno karakteriSe ih visok stepen izotropije Luttingerovih parametara i
konstanti elasticnosti u ravni strukture. Tada se primenom aksijalne i/ili sferne
aproksimacije dolazi do aksijalno simetricnih reSenja za talasne funkcije, pa se
dimenzija reSavanja problema svodi sa 3D na 2D. Pri tome je pogodno hamiltonijan i

talasne funkcije predstaviti u cilindri¢nim koordinatama.

U slucaju jednozonskog modela ili dijagonalne aproksimacije zbog simetrije

(videti (2.2.11) i (2.2.19)) lako je zakljuciti da je anvelopna funkcija data sa:

e(h) 1 e"e(h)%(h)

Nechy le(ny Fo(hy) = for Y iy ey (Pe(hys Zegny) (2.2.21)

gde je new glavni kvantni broj, a leme{0,+1,£2,..} orbitalni kvantni broj koji
predstavlja projekciju orbitalnog momenta L Cestice na z-osu.

U viSezonskom modelu talasna funkcija Supljina data je u formi spinora

anvelopnih funkcija:

h = h h h h T
W 1, (0) =¥y 1, 320 Yo 1, w20 Py m120 Pty 321 (2.2.22)
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gde je f, =1l +j, dobar kvantni broj koji predstavlja projekciju ukupnog ugaonog
momenta F = L+J na z osu. Zbog aksijalne simetrije svaka od anvelopnih funkcija data

je u formi:

= 1
\Pnhh, t,, () = —\/ﬂ e"hg)h‘//thh,jZ (on, 2p) - (2.2.23)

Za dato f;, skup orbitalnih kvantnih brojeva (I; 1 +1,1} + 2,1} +3) odgovara spinoru

koji je dat izrazom (2.2.22), gde je I} = f;—3/2.

U slucaju kada nanotacka poseduje refleksionu simetriju u odnosu na ravan
z=const dijagonalni ¢lanovi kinetickog dela LK hamiltonijana komutiraju sa operatorom

A

vertikalne inverzione simetrije €, (Climente et al., 2008). Pojedinacne komponente
spinora su strogo odredene parnosti, tj. ili su simetricne ili antisimetricne (Tadi¢ i
Peeters, 2004). Komponente Luttingerovog spinora iste parnosti su prva i tre¢a, odnosno
druga i Cetvrta. Pri tome, prva i treca komponenta imaju suprotnu parnost od druge i
cetvrte (Tadi¢ i Peeters, 2004; Climente et al., 2008). Kako operator €, ne komutira sa

vandijagonalnim elementima LK hamiltonijana, uvodi se operator hiralnosti (Climente
et al., 2008)

& 0 0 0

o -¢ 0 o0

%=lo o e o (2.2.24)
0 0 0 -6

z

Ukoliko su prva i treCa komponenta Luttingerovog spinora simetricne, a druga i ¢etvrta
antisimetrine, spinor odgovara Supljinskom stanju hiralnosti (+), koje se naziva
vezujuce stanje. Kada je parnost komponenti spinora suprotna od parnosti vezujuéeg
stanja, spinor odgovara Supljinskom stanju hiralnosti (-), koje se naziva antivezujuce

stanje (Climente et al., 2008).
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2.3. Model ekscitonskih stanja u 3D prostoru

Hamiltonijan ekscitona je (Tadic¢ i Peeters, 2004):
H,=H,+H, +V,, (2.3.1)
gde su He i Hh jednocesti¢ni hamiltonijani dati u prethodnom poglavlju, a V. je

energija koja poti¢e od Coulombove interakcije para elektron-supljina:

q2
Ve=———"——. (2.3.2)
47 &|f, — i
Ovdesu T, i T; vektori polozaja elektrona i Supljine, redom, a e=¢og,. Pretpostavlja se
da je relativna permitivnost ¢, ista u materijalima tacke i matrice.
Generalno, anvelopna funkcija ekscitona moze se razviti u proizvode

elektronskih i Supljinskih anvelopnih funkcija (Tadi¢ i Peeters, 2004):
WA (T 1) = 202 Cn ¥ ()W (). (233)
m n

gde su W i W svojstvene funkcije m-tog elektronskog i n-tog Supljinskog stanja,
redom, a cmy Su koeficijenti ekspanzije. Svojstvene vrednosti se dobijaju iz ekscitonske
Schrodingerove jednacine:

H ¥*=E,¥*. (2.3.4)
Mnozenjem jednadine (2.3.4) sa konjugovano-kompleksnom vrednosc¢u ekscitonske

talasne funkcije i integracijom po ¢itavom prostoru dobija se sekularna jednacina:

ZZZZ{Cz,qcm,n<‘1’§‘1’§|\/c|‘1’ri‘f’r?> _‘Cm,n‘z(Ex -E,—E,—Eq )5p,m5q’n}: 0, (2.35)

P g m n

gde su En i E, jednocesti¢ne energije elektrona i Supljina, redom, Ey energetski procep

za matri¢ni materijal, a 6 Kroneckerov simbol. Coulombov matri¢ni element je:

(PN E) =[] 15 (BN~ ) £ ()R, =

Q.0

(2.3.6)
= | f;,m(m{ jvc@—rh)fq“,n(mdfh}dre,
Q,

Qy
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gde je fpeym(Fe):\Pg*‘lﬁf1 proizvod jednodesti¢nih talasnih funkcija m-tog i p-tog

elektronskog stanja, a f!'(F) =1 ¥ proizvod jednogesticnih talasnih funkcija n-tog

I g-tog Supljinskog stanja. Nalazenje matricnih elemenata svodi se na raCunanje
Sestodimenzionih (6D) integrala datih izrazom (2.3.6) u realnom prostoru. Problem se
znacajno moze uprostiti ukoliko se izvrsi prelaz u inverzni prostor. Primenom konvolu-

cione teoreme (Abramowitz i Stegun, 1972) na izraz u viti¢astoj zagradi u (2.3.6):

[Ve (5~ ) £ (), =2 [ 10 (5] Qo () ok i, =
Qp (272-) Qp QE
(2.3.7)
ikP, =\ o —iKF, o - 1 — — iafe —
j Qc (K)e* { [ fan(T)e™ drh}dkw Qj Qe (K)Fgy (K)e"dk,

(2 )3

gde je Qc Fourierova transformacija izraza za Coulombov potencijal. Zamenom izraza
(2.3.7) u (2.3.6) sledi:

| fs,m(m{ [ vc<re—rh>fq“,n(rh)drh}dfe =
Qe Qh

—

Qc(k) " (k) fpm(r)e'“e dk = (2.3.8)
(2)

1
(2)Q

Konacno, izraz za Coulombov matri¢ni element, koji je inicijalno dat kao 6D integral u

Fom(= K)Qc (K)F, n(lz)dlz

realnom prostoru, primenom Fourierove transformacije svodi se na 3D integral u

inverznom prostoru (Tadi¢ i Peeters, 2004):

CHUAL Y =ﬁ [FE o (K)Qe ()R (R)K (239)

Neka je k; projekcija vektora k na (ky, ky) ravan, a o je ugao koji k;zaklapa sa

k« osom. Takode, neka je p projekcija vektora polozaja I na (x,y) ravan, a ¢ polarni
ugao. Fourierova transformacija Coulombovog potencijala u cilindri¢nim koordinatama

je (Tadi¢ i Peeters, 2004):

Q)= | O g =4 [ dz-e** | dp-——2 [dp-e"7™  (23.10)

r [ .2 2
Q, 47T€|r| 4re 7=—0 p=0 p +1z 9=0
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gde je o= px—o, a integral:
2
ik
j de-e"7° = 2735 (kp) | (2.3.11)
@=0

ima analiticko resenje, kao i integral:

[°¢) -k ‘Z‘
P e
dp-—L Jy(kp)=S—. (2.3.12)
pL) VpP+z? K,

Izraz za Fourierovu transformaciju Coulombovog potencijala je (Tadi¢ i Peeters, 2004):

o a7 TP ik, 2 —? ] § eV s T
k)= e fdz =—— —edz+ | ——eMdzr=
0 2¢ Z:J:oo Ky 2¢ Z=J;oo ! z.[O K,

(2.3.13)

~ _q2 1 s 1 ~ _qZ
26k |k +ik, K —ik, | e (k?+k?)

Konacno, izraz za Fourierovu transformaciju Coulombovog potencijala je (Tadi¢ 1

Peeters, 2004):

2

Q)= (23.14)

U bazis treba ukljuciti Sto veéi broj stanja najniZze energije kako bi dobili
kvantitativno bolje rezultate. Uzmimo da je broj elektronskih bazisnih funkcija M, a
Supljinskih N. Izraz (2.3.5) daje sistem od M:N linearnih jednacina, pa se nalazenje
svojstvenih vrednosti svodi na dijagonalizaciju matrice definisane izrazom (2.3.5)
dimenzija M:-NxM-N. U slucaju kada postoji aksijalna simetrija strukture navedena
matrica se moze transformisati U blok-dijagonalnu formu, gde razli¢iti blokovi
odgovaraju razli¢itim kvantnim brojevima ekscitona, §to ¢e biti pokazano u narednom
poglavlju. Kako bi se smanjila numericka greska, najbolje je problem postaviti tako da
se resenja traZze za odredeni ekscitonski kvantni broj, pri ¢emu u (2.3.3) figuriSu samo
proizvodi odredenih ugaonih kvantnih brojeva jednocesti¢nih stanja. Napomenimo da je
kod aksijalno simetricnih struktura neophodno uzeti u bazis sva stanja koja su u
odsustvu eksternog polja degenerisana (npr. ukoliko je u bazisu talasnih funkcija
elektrona stanje orbitalnog broja I =5, onda u bazis treba dodati i stanje I, =5). Na ovaj
nadin U izraGunatim svojstvenim vrednostima energija ekscitona postojace orbitalna

degeneracija, koja inherentno postoji u aksijalno simetri¢énim strukturama.
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2.3.1. Metod egzaktne dijagonalizacije za racunanje ekscitonskih

stanja u aksijalno simetri¢nim strukturama

U ovom poglavlju ¢emo detaljno opisati matematicke modele za racunanje
stanja ekscitona u aksijalno simetricnim strukturama. Pri tome ¢emo za elektrone
usvojiti jednozonsku aproksimaciju, dok ¢e Supljinska stanja biti odredena na dva
na¢ina: (1) pomoc¢u jednozonskog i (2) pomoc¢u viSezonskog modela. Posto je masa
teSkih Supljina znacajno veéa od mase lakih Supljina, osnovno stanje ekscitona u
jednozonskoj aproksimaciji je teskosupljinski eksciton (hh eksciton). U viSezonskom
modelu usled mesanja nije moguce razdvojiti stanja na teskoSupljinska i lakoSupljinska,
pa ¢emo eksciton ¢ija su stanja odredena uz koriS¢enje viSezonskog modela zvati

visezonski eksciton.

2.3.1.1. TeskoSupljinski eksciton

S obzirom da spin-orbitna interakcija nije uzeta u obzir, kao ni sprezanje
provodne i valentne zone, z projekcije spina elektrona s, i ugaonog momenta Blochovih
funkcija za elektrone u valentnoj zoni j, su dobri kvantni brojevi ekscitona u
jednozonskoj aproksimaciji. Takode, z komponenta ukupnog orbitalnog momenta
ekscitona I,=l.+l,, je dobar kvantni broj. Za dato Iy ekscitonska anvelopna funkcija

(2.3.3) se moze predstaviti u formi:

WX E) = D D G P (B () (2.3.15)

Ne:Np Ie
Jednostavno je pokazati da Zeemanov ¢lan koji zavisi od spina daje doprinos energiji
ekscitona od:
EP" =gy ,1sB/2, (2.3.16)
gde je g, j, =—son(s, - J,)(9h — (-1 g*) efektivni ekscitonski g-faktor. S

obzirom da je Ejp'rj‘ konstantno za datu vrednost magnetske indukcije, ovaj ¢lan se

moze izuzeti iz proracuna. Ukupna energija ekscitona naknadno se odreduje sa
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EX=E, + Essf";z , gde je Ex energija ekscitona bez ura¢unatog Zeemanovog cepanja. U
odsustvu magnetskog polja postoji orbitalna degeneracija svih jednocCesti¢nih stanja
osim I=0. Takode, stanja elektrona i Supljina su dvostruko degenerisana po spinu, te su
stanja ekscitona uredena u degenerisane oktuplete (osim stanja 1,=0 koja su uredena u

kvadruplete).

Na osnovu prethodnog i jednacine (2.3.5), sekularna jednacina za hh eksciton

data je sa:
(Eg + Ene,le + Enh,lx—le - Ex)'é‘le,lé '5ne,ng '5nh,n;, +

- . = = 2.3.17
+ZZZ<\P&,Ié(re)\P#{1,IX7Ié(rh)[VC|\Pr?e,le(re)lPr?h,lele(rh)> =0. ( )

Np Ne Ie

2.3.1.2. ViSezonski eksciton

S obzirom da provodna i valentna zona nisu spregnute u c¢etvorozonskom
modelu, Coulombova interakcija, sli¢no kao u jednozonskom modelu, ne zavisi od spina
elektrona, te je s, dobar kvantni broj ekscitona. Prema poglavlju 2.2.3 moze se zakljuciti
da su stanja Supljina u aksijalnoj aproksimaciji klasifikovana prema z-projekciji
ukupnog ugaonog momenta Supljine f,, ali stanja razliitih f figuriSu u ekscitonu kao
posledica Coulombove interakcije (videti izraz (2.3.5)). Medutim, kretanje centra mase
ekscitona je aksijalno simetri¢no te je projekcija ukupnog ugaonog momenta ekscitona
nazosu fyx=s,+le— fu takode dobar kvantni broj ekscitona u visezonskoj predstavi.

Zadato s, i f, spinor anvelopnih funkcija ekscitona je (Tadi¢ i Peeters, 2004):

P E) = D Cnn s, e ) ¢ ¢ (). (2.3.18)
|

Ne,Np g
Sekularna jednacina za viSezonski eksciton je (Tadi¢ i Peeters, 2004):

(Eq +E +E —E)b,1; O ny Onyng
F TS (W BVER o BV (B o () =0,

Ny Ne Ie

—+

Ne.le,S, NSy +Hle— Ty

(2.3.19)

U odsustvu magnetskog polja usled spinske degeneracije elektrona (primetimo da su

sekularne jednacine za | f,,n,,T) i |f,—1n,{) stanja ekscitona iste dok im se
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energije razlikuju za g, u;B) i Kramersove degeneracije Supljinskih stanja, ekscitonska

stanja su uredena u spinski degenerisane kvadruplete.

Na posletku istaknimo da se Coulombov matricni element u aksijalno
simetri¢nim strukturama moze racunati na dva nacina:
A) u inverznom prostoru,

B) u realnom prostoru.

2.3.1.3. Racunanje Coulombovog matri¢nog elementa pomocu prelaska u

inverzan prostor”

U slucaju aksijalne simetrije, jednocesti¢ne anvelopne funkcije date su izrazima
(2.2.21-23). Zbog jednostavnosti, skup dobrih kvantnih brojeva ¢emo oznaciti jednim
indeksom. Na primer, indeks n u oznaci talasne funkcije ¢e za elektrone oznacavati skup
kvantnih brojeva ne, le. Treba napomenuti da kod Supljina prema visezonskom modelu |,
predstavlja dobar kvantni broj f,,. Na ovaj nacin se jednozna¢no mogu formulisati izrazi
za elektrone i Supljine, bilo u jednozonskom bilo u visezonskom modelu. Fourierova

transformacija funkcije proizvoda jednocesti¢nih talasnih funkcija ima oblik:

0 0 2 i(ln—lg)e
- e n—lq/%r -
Fan()= [dz [ pdp | Dyulp,2)=———e"do,, (23.20)
2
z=—0 p=0 o, =0
gde su:
Dyn(2:2) =y (p, D)y, (0, 2) (2.3.21a)
i
Dg,n(/?h’ Z,)= Z(’/fg,jz (Pn Zh))*l//rr:,jz (Ph:2n) (2.3.21b)

Iz
proizvodi jednocesticnih talasnih funkcija u jednozonskom i visezonskom modelu,

redom. Izraz (2.3.20) moze se transformisati u:

* Ovo izvodenje je bazirano na radovima (Tadi¢ i Peeters, 2004; Tadi¢ i Peeters, 2009; Tadi¢ et al., 2011).
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+20 ® P27 :
Fan0) === [dz-€%% [p-Dy(piidp [e 00 hoongy 2a22)
p=0

1=—0

Pk

gde je dp = — d¢r. Resenje poslednjeg integrala u izrazu (2.3.22) dato je u formi
Besselovih funkcija:

2T .
J‘ el(ln—lq)(@(—w)elkupcoswd(0 _

P

. 2r .
S (Iq—ln)el(lq—ln)@( : :||-_| J‘el(lq—ln)goelkupcowd¢ (2.3.23)
Zm(q n) 5

(=) i1~
= 27 el )%J(qun)(kup),
gde je J(,qf,n) Besselova funkcija reda Iq—ln. Ukoliko je I;—ln <0, na osnovu osobina
Besselovih funkcija (Abramowitz i Stegun, 1972):
[ .2(1,-1,)
‘](Iq—ln) (kp)=E=D" " ‘](In—lq) (kp)=i="" ‘J(In—lq) (kp) (2.3.24)
pa se izraz (2.3.23) moze pisati u formi:
< (In—1g) _i(l—l,
=27 G L (k). (2.3.25)

U opstem slucaju izraz (2.3.23) dat je sa:

_ oz elgi et ENICOF (2.3.26)
n"q

Konacno, izraz za Fourierovu transformaciju funkcije proizvoda jednocesti¢nih talasnih

funkcija je:

Fq,n (R) — i"n—h‘ei(|q—|n)@<_/a’n (kH ’ kz) ’ (2327)

gde je (Tadi¢ i Peeters, 2004; Tadi¢ i Peeters 2009; Tadi¢ et al., 2011):
anlkpk) = [dz-e"* [ o, (k) Dylp,2)dp. (2.3.28)
7=—0 p:O

Zamenom (2.3.27-28) u (2.3.9) izraz za Fourierovu transformaciju u slucaju aksijalne
simetrije svodi se na Fourierovu transformaciju duz z—ose i Hankelovu transformaciju

duz radijalnog pravca reda |, -1

ol
Kako je Fp'm(—lZ) = F, m(k,—K,, ¢ +7), zamenom (2.3.27) u (2.3.9) dobija se (Tadi¢ i

Peeters, 2004; Tadi¢ 1 Peeters 2009; Tadi¢ et al., 2011):
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(wowN o) =# [ (K)Qc ()R, ()oK =

. " (2.3.29)
:__|1 jdkHj o (=KD gl (5 K)o k.

- i +k
Ovde je integral I; :
L = \ln |q\ = p\ e'(l Im)(¢>k+7z) i(1g-1, )gokd _
1= (27[) I 2

(2.3.30)
B \ln |q\ [l 1\|m p\ .(|q+| ~(ly+l, ))@Kd
(Zﬂ) (-1 j
gde je g'mle) =(- 1)‘m | , @ vrednost integrala u izrazu (2.3.30):
Zfei(lqﬂp—(lmﬂn))q;kd - eI|q+|p (Ip+))-27 1 _
0 iy +1, =y +15))
_ 9 i a ()7 g'latlo~lnth))m _ o =illgHp=(n o)) _ (23.31)
2i(l, +1, = (1, +1) 7
_ 272_(_1)‘Ip+lq—(lm+ln)‘ Sm((lq +|p _(Im + In))ﬂ) —om
(g +1p = Uy +1)7 trth=lotle”

te dati integral (2.3.31) ima nenultu vrednost ako je:
ly + 1y =15 + 1. (2.3.32)
Prethodno navedeni uslov svodi se na:
e+ =1, +1, =1, (2.3.33a)
Il+s,—f,=Il,+s,—f,=f,, (2.3.33h)

za jednozonski i viSezonski model ekscitona, redom. Ovde su uvedene oznake

'_ —
=11, =I

os le za elektron, a I =1, I, =1, za jednozonski i fj; =I,, f,=I, za

m?
viSezonski model Supljine. Na osnovu izraza (2.3.33) moze se zakljuciti da se u slucaju
aksijalne simetrije problem moze ras¢laniti na nalaZenje svojstvenih vrednosti za

odredeni dobar kvantni broj Iy (fx) za jednozonski (viSezonski) model ekscitona. Kada

je uslov (2.3.32) ispunjen, ‘” q‘ Int| _ i"p_'m‘i"m_'p‘ = iz"m_'p‘ = (iz)"m_"" = (—1)"”“_"",
pa je vrednost integrala (Tadic i Peeters, 2004):

1
|1=47[2 I+ =1y +lg (2.3.34)
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Izraz (2.3.29) se moze dodatno uprostiti imajuci u vidu da je izraz (2.3.8):

(k)= Jdz-cos(k,2) j A1) Banlp. Ddp+

7=—0

+i jdz sin(k,z) j pJ‘I 1|12 Dg(p. 2)dp = (2.3.35)

7=—0

—Re{ (k. k, )}+| Im{ 7 (K, k,)}
gde je Re{/&yn(k”, kz)} parna, a Im{/&,n(k”, kz)} neparna funkcija po k;.

Proizvod transformacija koji figurise u (2.3.29) je:

oea(k—k,) b (k. k,) =

:Re{fe (k= k)}Re{ n (k. k z)} Im{./;)fm(kl‘, k)}lm{ o (k. k z)}

+ifRe{ 22, (k,—k )}lm{r (K, k) Im{ 22 (k =k, [Re{ 2" (k k) }}= (2.3.36)
:Re{/ n (K, K Z)}Re{ n (k. Z)}+Im{ n (K, K Z)}Im{ (KK z)}

ifRe{ kim0 b4 G kR0, k)

gde je na osnovu osobine parnosti realnog i imaginarnog dela transformacije
Rel . (k,—k,)j=Rel % (k k)| i Im{s,(k,—k,)j=—Im}7, (k,k,)}. Moze se uociti
da je realni deo proizvoda parna funkcija po k, (proizvod funkcija iste parnosti daje
parnu funkciju), dok je imaginarni deo neparna funkcija po k; (proizvod funkcija
razli¢ite parnosti daje neparnu funkciju). Podintegralna funkcija u izrazu (2.3.29)
k|2k—|2 je parna funkcija po k;, a integral po promenljivoj k; u simetri¢nom intervalu u
odnosu na koordinatni pocetak (— o0,+0). Kako integral neparne funkcije u simetricnom
intervalu ima vrednost 0, a parne funkcije dvostruku vrednost integrala na polovini

intervala, moze se zakljuciti da vrednost izraza (2.3.29) mora biti realna i data je sa:

<\qulg[\/c|xygtpn“> =ﬁ [ Fom(=K)Qc (K) i (K)dk =
Q;

2 0 +o00
—-q e k
:—é]m ly=ly+lg dkH “p, (kH,_k )7 (k”vk) dk, =
472'28 +lo=lp+lg J‘ _.[O p,m z)-q,n z H +k z
2 (2.3.37)
_q +00
S SR I k] Rel () Rel gl () ¢

0

+'m{/?fm(kwkz)}'m{/a,hn(kw Z)}} +k K;.

\ | z
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Prethodni izraz se moze dodatno pojednostaviti u slucaju kada struktura
poseduje refleksionu simetriju u odnosu na ravan z=const (primer je nanotacka oblika
valjka ili nanoprstena kona¢ne debljine). Tada su, za koordinatni pocetak postavljen u
centru strukture, reSenja talasne funkcije simetri¢na ili antisimetri¢na u odnosu na (X,y)—

ravan, pa se mogu Kklasifikovati kao parna i neparna. Proizvod talasnih funkcija
D,.(p,z) bice parna funkcija od z ukoliko su w,(p,z) i w,(p,2), odnosno
odgovaraju¢e komponente spinora kod visezonskog modela, iste parnosti, a neparna
funkcija ako su w, (p,2) i w,(p,2) razliCite parnosti. Na osnovu pravila integracije
parne i neparne funkcije na simetri¢nom intervalu i na osnovu izraza (2.3.35) moze se

zaljuciti da je u slucaju kada je DJ7"(p,2) parna funkcija Im{ i (N Z)} 0, a kada

je Dyv™(p,2) neparna funkcija Re{ Jam (K, Z)} = 0. Tada izraz za Coulombov

matri¢ni element (2.3.37) ima nenultu vrednost samo ako su proizvodi talasnih funkcija
elektrona i Supljine iste parnosti. lzrazi za Coulombove matri¢ne elemente dati su u

redukovanoj formi:

<‘I’S‘H§‘ [\/c|\Pr$1\P’T>(D';?Jn”aiD5,aJ"a) B

~29°G a5 E " (2.3.383)
= n X dk Re 1/2 e k 1 R 1/2,_h k ’ N
e .([ |.([ { m( l Z)} e{ Zan( I z)} H kz
<lPre)‘{Iqh NC |\IInei]\Ilr:‘l >(D B?#]ama, ngenpama) =
_2q2 O 41, -1 o+l 12 W2 h k (2.3.38b)
) e Idkﬂ J'm{ (k) M2 )}k| 2 k2 7 e

za parne i neparne proizvode jednocesti¢nih talasnih funkcija, redom. Ovde je ¢lan koji
figurise u (2.3.38):

V2, (kik,) = j dz -e™? j pJ‘, /(1) Dyap,2)dp, (2.3.39)

Fourier-Hankelova transformacija proizvoda jednocesticnih talasnih  funkcija
proracunata na polovini intervala duz z — ose. Iz jednacina (2.3.38-39) se moze
zaklju€iti da se problem numericki moZe dodatno pojednostaviti racunanjem
kosinusne/sinusne Fourierove transformacije za parne/neparne proizvode jednocesti¢nih

talasnih funkcija. Takode, pri reSavanju svojstvenog problema po jednozonskom
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modelu datom jedna¢inom (2.3.17) i viSezonskom modelu opisanom jedna¢inom
(2.3.19), dobija se matrica koja se moze svesti na blok-dijagonalnu formu. U jednom
bloku figuri$u integrali samo parnih proizvoda talasnih funkcija elektrona i Supljine, a u
drugom samo neparnih. Oc¢igledno je da se svojstvena stanja hh (visezonskog) ekscitona

mogu klasifikovati kao parna (vezujuéa) i neparna (antivezujuca).

U opstem slucaju, pri numerickom ra¢unanju Coulombovog matri¢nog elementa
datog izrazom (2.3.37) nailazi se na problem divergencije podintegralne funkcije u

okolini tacke (k,k,)=(0,0) (Tadi¢ i Peeters, 2004). Ovde ¢emo predloziti dva nacina za

1"
reSavanje problema divergencije:

A) delimi¢ni povratak u realan prostor,

B) kvazianaliticka procena vrednosti integrala u okolini koordinatnog pocetka u

inverznom prostoru.

Delimi¢an povratak u realan prostor. Zamenom izraza za Fourier-Hankelovu
transformaciju funkcije proizvoda jednocesti¢nih talasnih funkcija (2.3.27-28) u izraz

(2.3.37), Coulombov matri¢ni element moze se pisati u formi:
<\PS\th [\/C|\Pr$1\yr?> 4;[ I+l =1, +lg Idk\|

’ J.dpe “Pe ‘]‘|m_|p‘(kupe)' Dp,m(pel Zg
0

. (2.3.40)
Jdonpn 3,y (Kion) Dyalon, 20)-
0
+00 ) k
. e'kz(Zh—Ze) ] dk. .
[
Na osnovu parnosti podintegralne funkcije lako se moze pokazati da je:
r ik, (2h—2)
= | e"'%) — L _—dk, =2 | cos(k,(z, -z s dk, =
2 j k|f+k j (k20 =2 5 H+ z
i " (2.3.41)
=2 [ cos(k, |z, — z,)——— dk, = [ e*el@%l _2l_g .
! (ke[ =2 k2 +kz I kH2+k2
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Resenje razmatranog integrala |, moguce je naci analiticki integracijom u kompleksnom
domenu. Posmatrajmo zatvorenu konturu c, kao na sl. 2.3, i uvedimo kompleksnu
promenljivu Kz. Tada funkcija
kH

f(K :eiKZ\zh—ze\
(K2) 74K

(2.3.42)

ima polove u tacakama Kz = =£i k|, a integral po zatvorenoj konturi ¢ ima vrednost:

{ f(K,)dK; =27 -Res[f (K;); K, =ik ]. (2.3.43)

Im{K 34

fkn)

_ik” )

N

Slika 2.3. Skica konture ¢ po kojoj se vrsi integracija i polova funkcije f(Kz) u

kompleksnoj ravni.

Uvodenjem smene K, :KRei¢ (dK, :iKRei¢d¢) pri integraciji po kruznom delu
konture dobija se:

s —ig

ie" "k Kg

—————d¢ |=1,, (2.3.44
e—2|¢kH2+K§ ¢ 2 ( )

Vi

§ f(KZ)dKz =1, + lim [ J. e'KR‘Zh_ze‘cos¢e—KR\Zh—ze\sm¢
KR—)OO

c /=0

jer je:

lim eiKR\zh—ze\cos;be—KR\zh—ze\sinqﬁ ie._l(bkuKR <
e T2+ KE |

Kgr—o

< lim e—KR\zh—ze\sinqﬁ |(||KR _
o e B2+ K
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Vrednost integrala I, je:
|, =27 -Res[ f (K, );K, =ik ]=ze /"7l (2.3.45)

Tada se izraz (2.3.40) moze pisati u formi:

(wpege| ¥y =

2 0 +00 +00
—q
=——§ mHn=ly+lg jdk\\ Idpe “Pe "]‘|m_| ‘(kae)' Id/)h “Pn 'J‘|n_| ‘(kah)' (2.3.46)
Are 0 P 5 a
’ J. J‘eik”‘Zhize‘ ’ Dp,m(pe! Ze)' Dq,n(ph' Zh)dzedzh'

Na ovaj nacin reSen je problem konvergencije, ali je pocetni 6D integral, redukovan na
petodimenzioni (5D), ¢ime je racunanje Coulombovog matriénog elementa neznatno

pojednostavljeno.

Kvazianalitika procena. Fourier-Hankelove transformacije funkcija proizvoda

jednocesti¢nih talasnih funkcija imaju kona¢ne vrednosti u okolini tacke (k ,k,)= (0,0).

Ukoliko se pri diskretizaciji funkcija proizvoda uzme dovoljno mali korak Ak; i Ak,
tada se mozZe pretpostaviti da je promena vrednosti Fourier-Hankelove transformacije

funkcija proizvoda u okolini koordinatnog pocetka (k €(0,4k) i k, €(0,4k,))

relativno mala (sl. 2.4), te se moZe smatrati da je priblizno konstantna i jednaka srednjoj
vrednosti funkcije u grani¢nim tackama oblasti oblika pravougaonika:
7an(0,0) +.741 (0, AK, ) + 74 1 (AK,0) + 7 o (Ak , AK )
,/qyn
4

Tada se vrednost integrala (2.3.37) u okolini tacke divergencije moze proceniti

(2.3.47)

analiticki:
Ak +Ak,
dk (k,—k ) (k k) ———dk, =
I | 1
I _Jk o ||2+k
Ak, +Ak,
=250 0. j dk, j (2.3.48)

~e0 Ak Ak 2
= 7 -,~q]n’ | mAk —2Ak arctg) — |+ Ak, Inf 1+ —1| ||
kz Akz

“Ovo izvodenje je bazirano na radovima (Tadi¢ i Peeters, 2004; Tadi¢ i Peeters, 2009; Tadi¢ et al., 2011).
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Na ovaj nacin uklanja se pol podintegralne funkcije u koordinatnom pocetku, te se
racunanje Coulombovog matri¢nog elementa svodi na racunanje Fourier-Hankelovih
transformacija funkcija proizvoda i reSavanje 2D integrala (2.3.37), §to predstavlja

znacajno pojednostavljenje u odnosu na pocetni 6D integral.

Re{ 7, (k,k)} Irel ] Im{ 5, (k) el ]

: 0.8 (b ,
20 0
—0,5 B o5 2
g, 0 £ N
o -~ 8
5 0,3 g

0 -10

& -12

0 0.1 0, 0,3 04 0,5 0,6 0,7 0,8 0o 010203040506 0708
k“ [nm™1] kH [nm]

Slika 2.4. Primer prora¢una Fourier-Hankelove transformacije funkcije proizvoda
jednocesticnih stanja elektrona I, =-5 i 1. =5: (&) realni i (b) imaginarni deo.
Analiziran je aksijalno simetrican GaAs/(Al,Ga)As nanoprsten pravougaonog
popre¢nog preseka, visine h=4 nm, unutras$njeg radijusa R;= 8 nm i spoljasnjeg raijusa

R,= 15 nm, redom. Molarni udeo je x =0,3, a eksterno polje nije uklju¢eno u proracun.

U izabranom bazisu prostorna varijacija talasnih funkcija i njihovih proizvoda je umere-
na, pa je Fourier-Hankelova transformacija proizvoda pretezno koncentrisana u okolini

tacke divergencije (K ,k,)= (0,0). Zbog toga je pri proracunu postavljena neuniformna

mreZa u k-prostoru, tako da je najveéa gustina mreze u okolini tacke divergencije. Na

ovaj nacin je sa relativno malim brojem ta¢aka na mrezi postignuta velika tacnost.

2.3.1.4. Racunanje Coulombovog matri¢nog elementa u realnom prostoru

U slucaju aksijalne simetrije Coulombov matri¢ni element u realnom prostoru
(2.3.6) svodi se na:
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2

h h\ _ q
<IPSIPq [VC |‘P,$]‘Pn > o Are (27)? *
(2.3.49)
Sl on i D: ,z.)D" . Z . _
X J. e IIP(Dee '|q¢’h = - pvm(pe e) qrn(ph h) - ellm(”eelln(ohdredrh,
Qe \/pe + 00— 2loeph COS((De _(ph) + (Ze - Zh)

gde je za Supljine D" D koriS¢ena notacija skracenog pisanja indeksa

nauth (Fr)unn e (Fr) —
definisana u prethodnom poglavlju (videti izraz (2.3.21)), dok su elektronska stanja

oznacena U originalnoj formulaciji, D; , = Dy,

N le el

Izraz (2.3.49) se moze pisati u obliku:

<‘Pe‘1’h[\/c W) =
2 J.J. J].dZ dzhdpedph pepth e g, lg (pe )Dg,n(phizh)>< (2-3-50)
4”‘9( ) (e (o)
27 27 ei(leflé)(peei(lnflq)(ﬁh

x'[dgoh'[

o =0  9.=0 \/p§ + Pf =201, COS(y — Pp) + (2o — 21)°

Iy

de,.

“l)en _ ei(|e—|é)((pe—(ph)ei[(le_lé)(/7e+(|n_Iq)(ﬂh]

. i(l —I" i(l .
Kako je e'(ete)7eg!ln , zamenom u integral I; uz

smenu promenljivih ¢ = @, — ¢, sledi:

27 ) ' Pnt2m i(le—le)e
I — ‘[ d¢h . el[(le_le)¢h+(|n_|q)¢h] .[ €
! \/ 2, 2_o 2
Pe=0+0n, \ Pe T P — £PefPn COSP+ (Ze - Zh)

I

de, (2.3.51)

gde je integracija u I, po ¢itavoj periodi, te ne zavisi od izbora pocetne (krajnje) tacke,

pa vrednost integrala I, ne zavisi od ¢ :

on+21 i(le—lg)o
e
l2= 2, 2 2 de=
p=0+¢y, \/pe +Pn— 2loeph CosSp+ (Ze o Zh)
27 oi(le—10)0

dp= (2.3.52)

o0 \/pf + P = 26 COS 9+ (2, — 2,)°
sille )0

de.

\/Pe + Ph = 2P COS @+ (2, — 2,,)°

Iz prethodnog izraza sledi:

2r
iflg =15+, -1
|1:|2' J'el[e ety q]§0hd¢h:
¢, =0

{2::12; l,—1;+1,-1,=0 2353

. ! )
o L-k+l,-1,#0
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Integral I; dat izrazom (2.3.53) ima nenultu vrednost za I, —1; +1,—1, =0. Ovo je uslov

ekvivalentan (2.3.32), sto dovodi do identi¢nog zakljucka kao u prethodnom poglavlju,
da je Ix (fx) dobar kvantni broj ekscitona prema jednozonskom (visezonskom) modelu.

Integral 1, moze se napisati u formi:

2
cos[(l, -1
e 2[(e e)(p]( o
- + — CoOsp+(2,.—12
(Pzi Pe T Pn .peph () e h (2354)
+i Sm[(le - Ie)(p] d(p,

o PE+ PR~ 200, COS @+ (2, ~ 2,)’
gde je podintegralna funkcija u prvom integralu parna po ¢, a podintegralna funkcija u
drugom integralu neparna po ¢. Na osnovu pravila o integraciji parnih i neparnih

funkcija po simetri¢nom intervalu, sledi:

I2=27f cos[(l —le)¢] doo—
2 2 2
=0 \/pe + Pn _zpeph COS¢+(Ze - Zh)
0 cos[(l. —1)¢] (2359
=2 I e e)® de.

oo\ P2+ PR~ 2P, COS @+ (2, — 24)’

Ovde integral I, ima analiticko reSenje u formi generalisane konfluentne

hipergeometrijske funkcije sF,:

I, = 2z X
, =
\/(pe + ph)2 + (Ze - Zh)2
(2.3.56)
3F2H1,1,1}, A- Al 1+ AL}, 40en 2}
22 (pe+ph) +(Ze_zh)

C(l-AlL)-T@+AlL)
gde je Al,=1,—1;, a T gama funkcija. Zamenom (2.3.56) i (2.3.53) u (2.3.49), za

konkretnu vrednost Iy (f.x) dobija se izraz za matri¢ni element Coulombovog potencijala:

2
(wewiVelwewn)=—1 [ [[{dz.dz,dp.dp, x

ATE (a) (o)
%D 1z 1, (Per26)Dn g (Pn: ) et _x (2:357)
\/(pe + ph) + (Ze - Zh)
.F {1,1,1}, A-Al, 1+ AL}, 4§’eph S
X 22 (pe+ph) +(Ze_zh) }

TA-Al)-T(L+Al)
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Dobijeni c¢etvorodimenzioni (4D) integral (2.3.57) mora se raCunati numericki.
Poteskoce pri integraciji su usled problema sa konvergencijom generalisane konfluentne
hipergeometrijske funkcije u okolini skupa taaka p. = pn | ze = z5. Za vrednosti

parametara kao u (2.3.57) funkcija sF, moze se razviti u red:

3F2H; ;1} A— Al 1+Al), 40 2}

(0 +ph)2 +(2 — 2,) _
rC@-Al)-T@+Al) (2.3.58a)

Ky
= ZCFwe,kf){ ey } ,

k=0 (pe+ph)2+(ze_zh)2

gde su koeficijenti u ekspanziji hipergeometrijske funkcije dati sa:

0.5+ kf)j2 1

. (2.3.58b)
[05) ) TA-Al +k,)-TA+Al +k,)

CF(Ale’kf)Z(

U oblasti divergencije vrednost parametra 4p,p, /((pe+ph)2+(ze—zh)2) —1, pa je

neophodno uzeti veliki broj koeficijenata Cg u ekspanziji kako bi se postigla

zadovoljavaju¢a taCnost. Tad je pogodnije koristiti logaritamski razvoj funkcije u

okolini tacke ¢ = 4,0, /((ps + p)> + (2. — 2,)2)=1

11
3F2H2v2’1}'{1_A|e’1+Ale}’ } Z(O 5) (0. 5)1 —¢)!
F(-Al,) T@+Al,) F(O 5)) i

X[ZJ: Ci(EInA-g) +w(j+1) -2¢(j+05) +y(j—k+1)
(0.5),(0.5), (2.3.59a)

xg;)o({% ; }{1 Al 1+ Al }j

J 1) (2) 11 _
HEDY Z(05>k(05)k ({2 2’ }’{1 A'E’“A'e}n’

gde je koeficijent u logaritamskoj ekspanziji:

11 (-AL), (Al,)
g§2>({§ = }{1—Ale,1+Ale}j # (2.3.59b)
w — Psi funkcija:

_T'e) 2.3.59
w(g) NGY (2.3.59c)
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a (n)x — Pochhammerova funkcija:
'(n+k)

(n), = r(n)

(2.3.59d)

Detalji numeri¢ke implementacije. Neka je u (o, z) ravni postavljena mreza na kojoj
se vrsi evaluacija talasnih funkcija sa identi¢nim pravougaonim segmentima Stranica
duzine Api Az, i granicama Kutije {0, Roox} | {Zbase, ZbasetZnox}, U radijalnom i z-pravcu,
redom. U izabranom kona¢nom bazisu jednocCesti¢nih talasnih funkcija i za dovoljno
veliki broj ¢vornih tacaka, varijacija proizvoda talasnih funkcija D(p, z) na kvadratnim
segmentima mreze je relativno mala. Tada se moze smatrati da je D(p, z) na
posmatranom segmentu konstantan pa se problem integracije moze svesti na nalazenje
Reimannove centralne sume (Abramowitz i Stegun, 1972). Za konkretnu vrednost Al

potrebno je formirati matricu rezultata integracije na pravougaonim segmentima:”

Pige +Ap Zj,, +AZ Piy +Ap Zj,, +Az

|Mipe+ntp‘ize,iph+nlp~izh: I _[ I J-IF(pe’ph'Ze’Zh)dZethdpedpm (2.3.60a)

Pige Zigg Pigp Ziz
gde je podintegralna funkcija

2

IF (000, 2002) ==, Lol
e \/(Pe +pn)" + (2 — 24)
(2.3.60h)
3F2H1,1,1}, A-Al, 1+ Al ), 4feph .
22 (Pe +pn)" + (2. — 24)

C(1-AL)-T'(L+Al)
Ovde je ny, I Ny broj tacaka mreze u p i z praveu, redom, a i,em < Ny, indeks segmenta
duz radijalne ose, a izem < Ny indeks segmenta duz z ose za elektrone (Supljine).
Rezultati proracuna talasne funkcije su smeSteni u vektore tako da indeksiranje
odgovara (2.3.60). Rezultat integracije tada je Dm] x IM x Dm, , gde su Dmeg, vektori
diskretizovanih vrednosti proizvoda jednocesti¢nih funkcija elektrona (Supljina). Od
broja izrac¢unatih matrica IM za konkretnu vrednost Ale zavisi koliki bazis mozemo
koristiti u proracunu. Vec¢i opseg vrednosti Ale podrazumeva veci broj izracunatih

matrica, ali omogucava prora¢un svojstvenih vrednosti ekscitona uzimanjem veceg

bazisa jednocesti¢nih stanja, sto dovodi do kvantitativno boljeg rezultata.

* Zbog preglednosti ozna¢avanja ne¢emo eksplicitno pisati da IM i IF zavise od Al.
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Ukoliko se postavi kvadratna kutija Xyox = Rpox = Zpox 1 uzme isti broj tacaka duz
svake ose n; = Ny, = Ny (. A = Ap = Az) tada se promenljive u integralu (2.3.60) mogu
skalirati tako da pripadaju opsegu [0,1]:

iPeJrl ize+1 iph+1 izh+1

N N N N,
IMi nivininin = | || [IFReRyZe,2,)dZ,0Z,dR,0R,, (2.3.61a)
ipe Ny ige INg i /N i I
2
R.R
IF(R,,R,,Z,,Z,)=-X5 3 e v
( e ' *hr~e h) box Ane \/(Re—i—Rh)z—l—(Ze—Zh)z
(2.3.61b)
3F2H1,1,1},{1—Ale,1+ Al }, 42R8Rh 2}
22 (R, +R)*+(Z,-Z;,)

ra-Al)-r@a+Aal,)
gde je Rem)y=pPenyXoox 1 Zeny=Zen)/Xoox. Tada se moze napraviti univerzalna kvadratna
matrica koja bi se primenjivala pri dijagonalizaciji kod vecine aksijalno simetri¢nih
struktura tipa nanotacke. U slucaju pravougaonog domena za reSavanje razmatrana
matrica se moze iskoristiti, pri ¢emu se u odgovarajuce blokove upisuju vrednosti 0.
Ukoliko se razmatra slucaj gde je neophodno uzeti veliku dimenziju kutije, ali je
promena talasne funkcije znacajna samo u delu (p, z) ravni, tada se taj deo prostora
moze pokriti malom kutijom dimenzija Xpox/Nx, gde je ny = 2,3,..., dok se ceo prostor
pokriva kutijom dimenzije Xyox. Najpre se racuna doprinos oblasti koju pokriva manja
kutija, a zatim se pri racunanju doprinosa oblasti koje pokriva velika kutija matrica
popunjava nulama u delu koji odgovara z e (Zpase+Xnox(1-1/N)/2, Zpase+Xpox(1+1/n)/2) i
(0, Xpox/Ny).
U sluc¢aju da talasna funkcija ima izrazitu varijaciju u okviru razmatrane kutije
mnogo bolji rezultat bi se dobio kada bi se za talasne funkcije v ili njihove proizvode D
na segmentu mreze primenila bilinearna interpolacija. Veza izmedu interpolacione

vrednosti funkcije i vrednosti u ¢vorovima je (Abramowitz i Stegun, 1972):
1
D(p,z)=——|py +Ap— — Po %
(p,2) ApAZ[/Oo p=p p=po]

D(0y, 25) D(py, 2y + AZ) Zo+Az—-12
X )
D(po+4Ap,20) D(py+4Ap,20+A7) || 2-1,

(2.3.62)

gde su koordinate ¢vornih tacaka segmenta mreze (p,,2,), (0,,2, +AZ), (p, + AP, Z,)

i (p, +Ap,z,+Az). Tada se u integralu (2.3.60a) pored IF, kao podintegralne funkcije
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Javljaju joS 1 pen)IF, Zey IF, pehyZetny IF, onee)Zemy IF, onee) PetnyZehy IF, Zhey ey Zeny IF,
I peZepnZnlF, Sto bi zahtevalo proracun dodatnih matrica neophodnih za nalaZenje

Coulombovih matri¢nih elemenata.

2.3.2. Karakteristi¢ni pozicioni i dimenzioni parametari ekscitona

Radi boljeg uvida u prirodu ekscitonskih stanja u ovom poglavlju ¢e biti
definisani neki karakteristi¢ni parametri. Kao vaznu veli¢inu za procenu polarizacije

ekscitona definisacemo srednji ekscitonski radijus u ravni strukture (Tadic¢ et al., 2011):

= [ 97000 (0 + P2 ~2pu, C0S(p, — @) - ¥ (5, )G, (2.3.69)

Qe Qh
Ovde W*(F,,T;,) oznalava ili anvelopnu funkciju ekscitona prema jednozonskom mode-

lu ili spinor anvelopnih funkcija ekscitona u visezonskom modelu. Izraz za ppu slu¢aju

jednozonskog modela dobija se zamenom (2.2.21) u (2.3.63) (Tadi¢ et al., 2011):

r| 2
Zz Z{I Ne,Np I Ng ,Npy Ie’nepelefn >5n Nk
E Ne n Ny, nh
’
+C|e,ne,nhCIe,ng,n§, <l —=lg, g x ~les My >'5 (2.3.64)
_Cle,ne,nhcle—l,né,nh 1 n |pe||e’n ><| I +1 nh‘ph e’nh
~Cp, non Clonmn <le+11; e, ng >< 1 =1, =1, n¢ | py |1, =l 1y, >}.

Na sli¢an nacin, zamena (2.2.22-3) u (2.3.63) u viSezonskom modelu dovodi do izraza
(Arsoski et al., 2013a):

r| .2
ZZ Z‘,{ClnnhsZ Innhs Ie!nepele’n>5nhnh
e Ne, ne Nh, r"h
’
+CI ,Ng.,Np,S CI ,Ne.Np LS, <S; +1 _fzx’nh e_fzx’nh>'§ne,ng
~Ci s, Clotng i s, < e =1 Me] 2 le e > (2.3.65)
!
><<Sz+|e_fzx_:l'vnhph z e_fzx’ﬂh>
!

_Cle,ne,nh,sZCIe+1,ng,nr’1,sz < Ie +1, Ne |Ie1 Ne >
x<s, +1,—f, +Lnlp,ls, + 1. — e, Ny >}.
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Takode, kao meru polozaja elektrona (Supljine) u neutralnom ekscitonu defini§imo

srednji jednocesticni radijus 1 vertikalni polozaj za dato ekscitonsko stanje:

* — — — — — —
(Pecry) = ﬂ WP 1) - ey - VX (T, T ) AR, (2.3.66)
Ve’Vh
* L N g =
(2em) = ﬂ W (s 1) - Zegny - P (R, )R T, (2.3.67)
Ve Vi

redom. Kada bi elektron i Supljina bili konfinirani u koncentriénim 1D prstenovima
radijusa (pe) i (py), redom, polarizacija ekscitona bi zavisila od razlike (p,)—(p,)

(Govorov et al., 2002).

U slucaju jednozonskog modela definise se jos i1 efektivni radijus orbite

ekscitona (Ding et al., 2010), koji zavisi od () i (pop)

2

m,+m

A = e . (2.3.68)
' {me/</’h>2+mh/<'0e>2]

Zajedno sa < pe> - < ph>, radijus Ax odreduje efektivau povrsinu (slicnu onoj kao izmedu

dva 1D prstena) kroz koju penetrira fluks magnetskog polja. Posto je efektivna masa
elektrona manja od Supljine, Ax uglavnom odslikava ponaSanje <p.> sa promenom
magnetskog polja. Jednostavna teorijska analiza (Barticevic et al., 2006) pokazuje da je
dijamagnetski koeficijent pomeraja (Ding et al., 2010) prema pojednostavlijenom
modelu proporcionalan A%/zen, gde je zen=memn/(Mme+my). Varijacija A« oko srednje
vrednosti sa promenom B opisuje deo varijacije energije ekscitona oko srednje

paraboli¢ne zavisnosti.

2.3.3. Jacina oscilatora i opticka aktivnost

JaCina oscilatora predstavlja bitan parametar za opis optickih osobina
nanotacaka i nanoprstenova i za slu¢ajeve razmotrene u okviru disertacije ustanovljeno
je da promene jacine oscilatora prate oscilacije odgovarajuc¢eg opticki aktivnog stanja.

Jacina oscilatora i-tog ekscitonskog stanja je data sa (Efros et al., 1996):
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2
! r‘nOEx,i

. 2
£ p IM[*. (2.3.69)

<ucO uv0>

Ovde € predstavlja jedinicni vektor duz pravca polarizacije svetlosti, Ug 1 Uy

oznacavaju periodi¢ni deo Blochovih funkcija elektrona u provodnoj i valentnoj zoni,

redom, a M oznacava matricni element prelaza (Efros et al., 1996):

M= [[8(7—7) ¥ (7. F,)dQd0, (2.3.70)

Qerh
Pretpostavlja se da je € orijentisan u ravni strukture ( xy ravni), pri ¢emu je kvadrat mat-

ricnog elementa za prelaz izmedu Blochovih stanja u centru zone (Degani et al., 2008):

‘<uc0 uv0>

gde P oznacava Kaneov meduzonski matricni element, a ¢lan o 1 predstavlja

. 2
g-p =mZP? /(2h2)-qSZ_JZ‘,1, (2.3.71)

spinsko selekciono pravilo za polarizaciju u ravni.

Rekombinacija ekscitona pokazuje jaku zavisnost od polarizacije. Posmatranjem

spinskog dela Blochovih funkcija (2.2.12) za polarizaciju u xy ravni moze se zakljuciti

da anvelopne funkcije ‘Pﬂh,fzh, 43/ 1 ‘Pﬂh,fzh,_l,z odgovaraju spinu gore i stoga se opticki

mogu sprezati sa stanjima spina gore u provodnoj zoni, dok se ‘Pﬂh‘fhﬂ,z [ ‘Pﬂh,fhl_s,z

opticki mogu sprezati sa stanjima spina dole u provodnoj zoni. Zato je spinsko

selekciono pravilo za rekombinaciju |s, —J,|=1, kao u (2.3.71). Iz jednacine (2.3.70)

zakljuCuje se da samo stanja elektrona sa istim orbitalnim momentom doprinose

matri¢nom elementu prelaza M (orbitalno selekciono pravilo), sto zajedno sa spinskim

selekcionim pravilom daje uslov |fzx| =1 za opticki aktivna (Svetla) stanja ekscitona pri

razmatranju polarizacije u ravni. Na sli¢an nacin, na osnovu prethodnog razmatranja,
dolazi se do zakljucka da su u jednozonskom modelu samo prelazi izmedu stanja istog

spina i ekscitonskog orbitalnog momenta I, =0 opticki aktivna.

Za procenu oscilacija u intenzitetu fotoluminiscencije najvaznije je osnovno
stanje ekscitona, koje predstavlja stanje najnize energije. Napomenimo da je za
strukture razmatrane u ove okviru disertacije osnovno stanje uvek opticki aktivno za
male vrednosti primenjenog magnetskog polja. Radi pojednostavljenja izraza koji slede,

opticki aktivno stanje najnize energije obeleZiCemo sa Ey;. Primena Boltzmannove
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statistike u analizi raspodele ekscitonskih stanja ukazuje na dominantan uticaj najnizeg
opticki aktivnog stanja na intenzitet izlaznog zracenja. Na konacnoj temperaturi T
postoji kona¢na verovatnoca naseljenosti viSih opticki neaktivnih (tamnih) stanja Sto
moze znacajno prigusiti oscilacije Ex1. Vazna temperaturski zavisna merljiva veliCina,
koja predstavlja usrednjenu vrednost jacine oscilatora po svim stanjima ekscitona, je

intenzitet fotoluminiscencije (Degani et al., 2008):
Z fei ©P(—E,;/kgT)
I — |
T Y ep(-Eyi/kgT)
i

(2.3.72)

Napomenimo da je Ip. prema prethodnoj relaciji definisan kao bezdimenziona veli¢ina.

2.3.4. Procena amplitude oscilacija ekscitonskih stanja

Kako bi se procenile oscilacije osnovnog stanja ekscitona Grochol i drugi

(Grochol et al., 2006) predlozili su ratunanje drugog izvoda najnizeg opticki aktivnog

stanja d°E,;/dB® u funkciji B. Proratunom d°E,,/dB? se iz zavisnosti Ex: (B)

uklanja uticaj dijamagnetskog pomeraja. Pokazano je da d2EX,1/dB2 osciluje u funkciji

magnetskog polja i da je period ovih oscilacija priblizno srazmeran kvadratu fluksa.
Ovde ¢emo predloziti alternativni metod za procenu amplitude oscilacija Ex; u funkciji
B. Najpre aproksimirajmo zavisnost energije najnizeg opticki aktivnog stanja ekscitona

od magnetskog polja polinomom ¢etvrtog reda (Arsoski et al., 2013a):
4 .

(E1)=D cB, (2.3.73)
i=0

gde su c; optimalni koeficijenti predlozene funkcije. Polinom Cetvrtog reda predstavlja
korekciju odstupanja zavisnosti energije ekscitona u funkciji B od paraboli¢ne
zavisnosti koja je egzaktna u 1D modelu. Ovakav pristup se bazira na Cinjenici da je
paraboli¢na zavisnost Ex 1 (B) rezultat teorije perturbacija | reda, dok bi se prema teoriji

perturbacija II reda dobila zavisnost proporcionalna ¢etvrtom stepenu po B. Posto se

odredi funkcija <EX’1> racuna se:
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Ey1=Ex1—(Exp)- (2.3.74)
Ukoliko oscilacije postoje, one ¢e biti uocljive u zavisnosti JE, ;(B), sli¢no kao $to se

vide u zavisnosti dZEXJ/ dB?. Napomenimo, medutim, da se ne moZe oGekivati striktna
saglasnost izmedu ova dva metoda za ekstrakciju oscilacija, jer su oba ad hoc pristupi.

Kao dodatni parametar povezan sa oscilacijama definisacemo Coulombovu

potencijalnu energiju u ravni (Arsoski et al., 2013a):

2

U slucajevima razmotrenim u okviru disertacije bi¢e demonstrirano da VCH osciluje oko
linearne zavisnosti:

<VcH> ~d,+d,B, (2.3.76)
gde su d; optimalni parametri linearnog fitovanja. Oscilatorni trend VCH moze se bolje

uoditi ukoliko se izratuna ostatak

Ny =V ~ (Ve )- (2.3.77)

2.4. Model ekscitona: adijabatska aproksimacija za dva

lateralno spregnuta nanoprstena

U uvodnoj glavi dat je opis nanotacaka koje su analizirane u ovoj disertaciji.
Dimenzije razmatranih nanotacaka su takve da je visina strukture znacajno manja od
lateralnih dimenzija, pa kineticki deo hamiltonijana koji opisuje kretanje u z pravcu daje
znacajno vecu vrednost od dela koji opisuje kretanje u ravni. Ovo za posledicu ima
slabu korelaciju aksijalne i lateralnih koordinata u talasnoj funkciji, te se u prvoj
aproksimaciji talasna funkcija moze predstaviti u faktorisanom obliku (razdvojene su
koordinate u lateralnoj ravni od koordinata u pravcu narastanja, tj. z pravcu), odnosno

smatra se da su ispunjeni uslovi za primenu adijabatske aproksimacije. Visina
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eksperimentalnih struktura je dovoljno mala, pa su energije aksijalnih modova znacajno
razmaknute. Tada se u raCunu moze uzeti u obzir samo jedna podzona odredena prvim
aksijalnim modom, S§to predstavlja aproksimaciju jednom podzonom. Takode,
eksperimentalne strukture koje se analiziraju u ovoj disertaciji su priblizno aksijalno
simetri¢ne, §to omogucava primenu aksijalne aproksimacije. Kako bi model ucinili
jednostavnijim primeni¢emo jednozonsku aproksimaciju i za elektrone i za Supljine.
Takode, usvojicemo strmu varijaciju potencijala usled zonskog ofseta na razdvojnoj

povrsi tacka/matrica.

matrica (m)
tacka (7)
matrica (m)
tacka (/)
matrica (m1)

=

Slika 2.5. Sematski prikaz strukture sadinjene od dva lateralno spregnuta nanoprstena.
Na dijagramu je prikazana zavisnost efektivnih potencijala u provodnoj i valentnoj zoni
u strukturi I tipa u slucaju kada naprezanje u strukturi ne postoji (puna linija) i kada je

naprezanje uracunato u model (isprekidana linija).

U slucaju kada naprezanje materijala spoja ne postoji, reSenja za jednocesti¢na
stanja data su u formi analitickih funkcija (Arsoski et al., 2010). Zanemarivanjem
Coulombove interakcije dolazi se do jednostavnog analitickog modela koji se moze
primeniti na analizu optickih svojstava nanoprstenova, $to ¢e biti pokazano u narednom
poglavlju. Uzimanje u obzir Coulombove interakcije i efekata naprezanja materijala
spoja tacka/matrica zahteva numericko resavanje ekscitonske Schrodingerove jednacine,

te je u nastavku opisan i jednostavan numericki model.
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Navedeni modeli primenjeni su za analizu dva lateralno spregnuta nanoprstena u
homogenom magnetskom polju primenjenom normalno na ravan strukture. Analizirana
je struktura koja ima dispoziciju zona | tipa, ¢iji je Sematski prikaz dat na sl. 2.5. Treba
napomenuti da se formirani modeli (Arsoski et al., 2010; Arsoski i Tadi¢, 2011) mogu
uspesno primeniti i na jedan nanoprsten, kao i na vise lateralno spregnutih nanoprste-

nova. Takode, mogu se primeniti i na strukture koje nemaju dispoziciju zona I tipa.

2.4.1. Analiticki model jednocesti¢nih i ekscitonskih stanja

U slucaju kada su efekti naprezanja zanemarljivi, a pretpostavljaju se strmi
potencijali na granici tacka/matrica, reSenja za jednoCesticna stanja su Besselove
funkcije u slu¢aju kad magnetsko polje ne postoji (Culchac et al., 2007), odnosno
konfluenente hipergeometrijske funkcije za kona¢ne vrednosti spoljasnjeg magnetskog
polja (Culchac et al., 2008; Arsoski et al.,2010). Pokazacemo da se svojstvene vrednosti
jednocesti¢nih stanja javljaju u parovima u zavisnosti od lokalizacije Cestice, §to je
vezano za lokalizaciju estice pretezno u unutrasnjem ili spoljasnjem prstenu. Stoga se
pored oscilacija u osnovnom stanju sa promenom magnetskog polja na mestu preseka
energija stanja razliCitog orbitalnog broja leny javljaju i oscilacije na mestu antiukrstanja
stanja nize i viSe energije istog len). Period i amplituda ovih oscilacija odreden je

radijusima prstenova (Culchac et al., 2008; Arsoski et al., 2010).

Polaze¢i od (2.2.8) u odsustvu eksternog elektricnog polja 1 uzimajuci u obzir
adijabatsku aproksimaciju hamiltonijan prema jednozonskom modelu dat je izrazom
(Arsoski et al., 2010):
1

A, =(p —qal\)m(ﬁ — AV, (). (24.1)

Ovde je V,, (p,) efektivni konfinirajuc¢i potencijal u radijalnom pravcu, a Zeemanov

¢lan nije ukljuen poSto se njegov uticaj moze naknadno uracunati, kao sto je to
ucinjeno U poglavlju 2.3.1. Za slucaj homogenog magnetskog polja usmerenog duz z
ose iz (2.4.1) i (2.2.10) dobija se Schrodingerova jednacina u polarnim koordinatama
(Arsoski et al., 2010):
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P10 (pe 0¥, 1 oW,
2\ p, Op, \ M, Op, ) ;% 0g?

- 2
19,8 0¥ (WeBpa)” sy (5 ) E¥ =0
2m, O, 8m, i

(2.4.2)

Aksijalna aproksimacija omogucava faktorizaciju talasne funkcije jednocesti¢nih stanja
(Culchac et al., 2008; Arsoski et al., 2010):
ilp,

¥ (00 2) - Rui(2,), l,=0, +1, 2, 43,..., (2.4.3)

odakle se dobija diferencijalna jednacina za radijalni deo talasne funkcije (Arsoski et al.,
2010):

2 OR OR 2
_h_Li( 1* "")+i*£—n'l_i—2Rn,|]i
2\ 0p\m" Op m p op mp (2.4.4)
Ao m*w? p?
£ R+ PR +V(p) - EIR, =0,

2
gde je @w,=eB/m" prostorno zavisna ciklotronska ucestanost, gornji (donji) znak u
(2.4.4) odnosi se na elektrone (Supljine), a u nastavku teksta zbog jednostavnosti
notacije izostavlja se oznaka za Cesticu a. Uvodenjem bezdimenzione promenljive

&eBp?/(2h) diferencijalna jednadina postaje (Arsoski et al., 2010):

" ’ E_Vﬁ(g)_ﬁ—l_é
é:Rn,I((:Z)_'_ Rn,l(é)"'[ a)ﬁ 45 + 2 4

[+

JRn’,(f):O, (2.4.5)

gde je u prstenu-jami £ =w, a u barijeri-matrici S=5¢.

Jednostavno je ustanoviti da je reSenje diferencijalne jednadine (2.4.5) dato u formi

(Arsoski et al., 2010):

Ru(@)=e2"2£, (). (2.4.6)
Funkcija f, | (&) zadovoljava jednac¢inu (Arsoski et al., 2010):
() +(0-5) fn’,l(é:)_aﬂ fa1($)=0, (2.4.7)

gde je a, =[I|/2+1/2+1/2+ (V" —E)/(he!), i b 5 1|+1. Uopsteno resenje jednadine

(2.4.7) moze se izraziti kao linearna kombinacija konfluentnih hipergeometrijskih
funkcija prve i druge vrste, My 1 Uy, redom:
f1 (&) =AM, (a,,b,8)+BU, (a;,b,9). (24.8)
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U slucaju dva lateralno spregnuta nanoprstena, imajuéi u vidu divergenciju funkcije My

za £ — wi Uy za E— 0, reSenje je dato skupom jednacina (Arsoski et al., 2010):

A§,|Mn,|(ag1b,0,02), O<p<R
Af,. M, (a,b, cp’) + B§,|U (@, b, cp?), R<p<R,
foi(P) =1 AM,, (a;,b,cp?) +B7 U,y (ay,b,c0%), Ry < p <Ry, (2.4.9)
A?J MI’],| (aw7 b’ sz) + BrA]‘,ILJn,I (aw1 b1 sz), R3 < p < R4
BniUn(a;,b,cp%), p>R,

gde je c=eB/(2#4), a R1 i R, unutrasnji i spoljasnji radijus manjeg, a Rz i R4 veceg prstena.
Primenom grani¢nih uslova na razdvojnoj povrsi prsten/matrica:

Rn,l (Ri_) = Rn,l (Ri+) ' (2.4.10)

1 dR,,
m'(p) dp

1 dRry,
b M(p) dp

, (2.4.11)

p=R’
dobija se skup od osam algebarskih jednacina. Sistem ima netrivijalno reSenje ukoliko

determinanta sistema ima vrednost nula, odakle se nalaze svojstvene vrednosti.

U sludaju kada B — 0, zanemarenjem ¢lana proporcionalnog B? dobija se

diferencijalna jednacina u oblasti tacke:
ERLE)+ R () +[E° -1PIR, 1 (§) =0,

k=\/ m,),,w(h2 )+qahB|' f=ip

gde su resenja Besselove funkcije J i Y, a u oblasti matrice:
ERYI(E) + &R ~[€° +1°IR,,(£) =0,

Zm;(;(\/ﬁ _ E) qa BI (2413)
"o e

gde su resenja Besselove funkcije | i K. Imajuci u vidu divergenciju funkcije Ku 0i | u

o, reSenje se moze pretpostaviti u obliku (Culchac et al., 2007):

Avil (p), 0<p<R
AL (ko) +Br Y (ko) Ri<p<R,
Roi(P) =1 A5 1 (kp) + B3 K (kp), R, <p<Ry. (2.4.14)
Audi(kp) + By Y ko), Ry<p<R,
Br?,IKI (xp), p>R,

87



Vezana stanja za B = 0 se nalaze iterativnim postupkom. Resava se sistem jednacina

koji se dobija primenom grani¢nih uslova (2.4.10-11) na (2.4.14) kad energija varira u
oblasti Ee(V*,V®). ReSenja su oznadena glavnim kvantnim brojem n prema rastu¢em

redosledu.

Tipicno je energija veze ekscitona visestruko manja od energije meduzonskih
prelaza izmedu osnovnih stanja elektrona u provodnoj i valentnoj zoni (Eqo—Eo>>Ep)
Kako bi ostali u domenu analitike pri razmatranju ekscitonskih stanja u lateralno
spregnutim nanoprstenovima primenili smo “nultu aproksimaciju”, ¢ime smo zanemarili
Coulombovu interakciju. Zbog zanemarenja Coulombove interakcije, stanja razli¢itih
orbitalnih brojeva nisu spregnuta u ekscitonu, tj. matrica za izabrano ekscitonsko stanje
Ix ¢e biti dijagonalna. Stoga su energije ekscitona date u vidu zbira energija
jednocesti¢nih stanja, a matri¢ni element za ja¢inu oscilatora za meduzonske prelaze dat

izrazima (2.3.69-71), ima pojednostavljenu formu (Arsoski et al., 2010):

0 +o0
[ ¥ ®ipdp [ZeZ,00z . (2.4.15)

p=0 Z=—0

I\/Icv:é‘l

cj,~lvi

Ovde je Zcowo) kKomponenta jednocesti¢ne talasne funkcije osnovnog stanja za provodnu
(valentnu) zonu dobijena iz Schrodingerove jednacine duz z-ose za strmi potencijal (1D
kvantna jama). Aproksimacija jednom podzonom je opravdana posto je lokalizacija
jednocesti¢nih stanja pretezno u prstenovima, a visina prstenova je mala te su aksijalni

modovi priliéno razdvojeni po energijama.

2.4.2. Numericki model ekscitonske Schrodingerove jednacine

U nastavku ¢e biti prikazan model ekscitonskih stanja za aksijalno simetri¢ne 3D
strukture male visine u homogenom magnetskom polju primenjenom normalno na ravan
strukture uz uraCunavanje interakcije Cestica u ekscitonu. Uvodenje Coulombove
interakcije u hamiltonijan zahteva primenu numerickih metoda za reSenje problema.
Usvojena aksijalna simetrija strukture dozvoljava mogucnost svodenja polazne 6D
Schrddingerove jednacine za eksciton na 3D jednacinu, koja se relativno jednostavno

moze resiti primenom metoda konac¢nih elemenata.
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Treba napomenuti da je model, iako na prvi pogled prilicno uproséen, dobar za
procenu postojanja oscilacija u najnizim stanjima ekscitona. Glavna prednost modela je
Sto, za razliku od metoda dijagonalizacije u izabranom bazisu jednocCesti¢nih stanja
(poglavlje 2.3), uzima u obzir sva moguca stanja. Na ovaj nacin izbegnuta je pojava
“laznih oscilacija” koje su posledica izbora bazisa. Naime, ukoliko se bazis sastoji samo
od jednog od dva stanja koja se antiukr$taju (videti rezultate za jednocesti¢ne energije
stanja u glavi 3.1), moze do¢i do pojave oscilacije u oblasti antiukrstanja kao posledica

zanemarivanja uticaja viSeg stanja.

Osnova strukture je postavljena u (o, ¢, z=0) ravan, dok je primenjeno
magnetsko polje u pravcu narastanja razmatrane strukture (duz z-ose). Koristimo
jednozonsku aproksimaciju za Supljine, tj. raCunamo samo stanja hh ekscitona.

Schrddingerova jednacina za eksciton u okviru aproksimacije efektivnih masa ima oblik
HY, =E, ¥, (2.4.16)
gde je H hamiltonijan sistema, ¥, je anvelopna ekscitonska talasna funkcija, a Ey je
svojstvena vrednost energije ekscitona. Hamiltonijan ekscitona je dat izrazom

2

A= 3 {[ﬁa—qal\a(m]ﬁ[ﬁa—qA(@)FVa@)}— — @41

a=e,h 472}108”/(?9 _Fh)2

gde o oznacava elektron (e) ili Supljinu (h), a VT,) je konfiniraju¢i potencijal.
Magnetsko polje B = B€, je homogeno, gde je magnetski vektor potencijal dat izrazom

(2.2.10).

Posto je zbog male visine nanostrukture usvojena adijabatska aproksimacija,
talasna funkcija se moze predstaviti u faktorisanom obliku kao proizvod dela talasne
funkcije u lateralnoj ravni i dela talasne funkcije u normalnom pravcu (Grochol et al.,
2006):

\PX(F(;’I_%) :\P(pe’ph’goe’%)ue(ze)uh(zh) ) (2418)

gde je u,(z,) dobijeno iz Schrédingerove jednaéine u z-pravcu u slucaju pravougaonog
potencijala. Konfiniraju¢i potencijal je aksijalno simetrican pa se hamiltonijan moze

pisati u formi (Grochol et al., 2006; Arsoski i Tadi¢, 2011):
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2 2
ﬁzz_h_ia(p_ia}r 120,
a=e,h 2 Pa apa ma 6100: mapa 6(00(

- * * 2
+|hqa*B 0 +ma(an/ma)2pa +U;
2m, 0@, 8

(2.4.19)

+Va(pa)}+Vc(pe,ph,¢e — &),

gde je U/ deo energije ekscitona usled konfiniranja u z-pravcu, a Ve (0., o1, . — &) je

Coulombov potencijal usrednjen duz pravca narastanja strukture (Grochol et al., 2006):

2 2
Ug (z,)ug (z,)dz,dz
Vc(pe,ph,coe—(ph)=—4 — e (Z)Uh (2) 2,02, ~. (2.4.20)
TEoEr Zg,Zp \/pe * Pn _Zpeph COS((De _(ph) + (Ze - Zh)
Jednacina (2.4.20) se moze pisati u pojednostavljenoj formi:
NG

Ve (Pes P P —Pn) =— > g

475 e, P+ PE — 251, COS(0, — ) (2.4.21)

X fVcorr. (pe2 + Pr? - Zpeph COS((De — &y ))a
gde je fvcorr. korekcioni faktor usrednjavanja Coulombovog potencijala i za konkretnu
vrednost visine prstenova se moze proceniti numericki.

Aksijalna simetrija omogucéava transformaciju u prostor sa novim ugaonim

koordinatama (Grochol et al., 2006; Arsoski i Tadi¢, 2011):

D=0 — P, (2.4.22a)
oLt (2.4.22b)
o _o,1tao (2.4.22¢)
op, 0f 200

o _ 9,12 (2.4.22d)

gde je ¢ relativna, a ® srednja vrednost ugla. Lako se moze pokazati da je

[H,~i70/(6®)]=0 u novom koordinatnom prostoru (Grochol et al., 2006), 3to

omogucava dodatnu faktorizaciju ekscitonske talasne funkcije:

il @

Y (0es Ons Per P1) =6Ew(pe,ph,¢) : (2.4.23)
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gde je I, celobrojna vrednost i predstavlja kvantni broj (ukupnog) orbitalnog momenta
ekscitona. Zamenom (2.4.21-23) u (2.4.19) hamiltonijan postaje zavisan samo od tri
koordinate (pe, on, @) (Arsoski i Tadi¢, 2011):

iy _ﬁia(&@} 1@
ol 2\ pe 0o, \ M) Op, ) mpZ o4

. * * 2
- 'h* —hlxq;‘ +eB i+ m“(q“B/m“)zp“ - (2.4.24)
2m, \ ep, o¢ 8

nl.g B K22
SBa L T LUV, (0,) Ve (e ).
4m, 8myp

ar-a

Na ovaj nacin polazna 6D Schroédingerova jednacina se svodi na 3D jednacinu i lako se

moze resiti numericki pomoc¢u metoda kona¢nih elemenata.

Za jaCinu oscilatora datu izrazima (2.3.69-71) i usvojenu adijabatsku
aproksimaciju matri¢ni element prelaza izmedu stanja u provodnoj i valentnoj zoni dat

je u redukovanoj formi izrazom
M = [W(7,1)dQ =278 o [1(pe. £..0) pelp. [Ue()uy(2)dz, (2.4.25)
Q 0 —0

gde su samo 1,=0 stanja opticki aktivna.
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Glava 3

Ekscitoni u koncentri¢nim lateralno spregnutim

nanoprstenovima

U prvoj glavi smo diskutovali razne nacine za proizvodnju prstenova. Pri tome
smo istakli da je jedna od koriS¢enih tehnika modifikovana kaplji¢na epitaksija. Ove
strukture imaju tanak sloj u otvoru, ali 1 oblik preklopljenih koncentri¢nih prstenova.
Visina ovih prstenova je reda nekoliko nanometara, dok su lateralne dimenzije velike,
tako da se u prvoj aproksimaciji moZe primeniti model lateralno postavljenih 2D

prstenova.

Strukture dobijene pomoc¢u modifikovane kaplji¢ne epitaksije su GaAs ostrva
okruzena (Al,Ga)Aa matricom (Sanguinetti et al., 2003; Mano et al., 2005b). Skorasnja
teorijska analiza lateralno spregnutin GaAs/(Al,Ga)As nanoprstenova pokazala je da
kod ovakvog tipa mezoskopske strukture Sirina barijere izmedu prstenova bitno uti¢e na
ukrstanja i antiukrstanja (Culchac et al., 2008). Mi smo izracunali ekscitonska stanja,
elektronsku strukturu, kao i relevantne veli¢ine za meduzonske prelaze u strukturi
sacinjenoj od dva koncentricna GaAs/(Al,Ga)As nanoprstena (Arsoski et al., 2010;
Arsoski 1 Tadi¢, 2011). Pretpostavljeno je da je pravac homogenog magnetskog polja

normalan na ravan strukture. Sematski prikaz analizirane strukture dat je na sl. 3.1.
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Unutra$nji radijusi prstenova oznaceni SU sa R; i R3, dok su spoljasnji radijusi Rz i Ry.
Usvojen je model strmih potencijala, kao na sl. 3.1. Ovo se razlikuje od prethodnih
modela gde je pretpostavljena paraboli¢na zavisnost potencijala (Szafran i Peeters,
2005).

EV(AI,GaA ) | l

I (7
E ! E 3 E(Al,GaAs) i i
L Tpe| |j B
20, 14, 12 A
ts: c\'.l: (-1 I I I 1
S g8 &S e R
<! < <

/1

[~

{

Slika 3.1. Sematski prikaz dva lateralno spregnuta aksijalno simetri¢na nanoprstena na

bazi GaAs/(Al,Ga)As i konfinirajuéih potencijala u provodnoj i valentnoj zoni.

Efektivha masa elektrona u GaAs je 0,067mg, dok su efektivne mase teskih i
lakih Supljina 0,45 mg i 0,082 m, redom (Singh, 1993). Efektivne mase u Al,Ga; yAs
leguri su izraCunate prema izrazima (0,067+0,083x)mo, (0,45+0,2x)mo, i
(0,082+0,068x)mq za elektron, tesku i laku Supljinu, redom (Singh, 1993). Usvojena je
vrednost molarnog udela x= 0,3. Obzirom da su konstante resetke GaAs i (Al,Ga)As
priblizno iste, efekti naprezanja se mogu zanemariti. Razmatrana struktura ima
dispoziciju zona | tipa. Ekstremumi vrednosti energija u prstenovima usvojeni su kao
referentni nivoi. Za vrednost energetskog procepa u GaAs na temperaturi 0 K uzeto je
1,519 eV (Vurgaftman et al., 2001). Ofset provodne zone odreden je na osnovu relacije
0,7482x eV, a ofset valentne zone je opisan izrazom 0,4988x eV (Singh, 1993). Ostale
vrednosti parametara date su u Dodatku B. Sematski prikaz konfinirajuéih potencijala u
provodnoj i valentnoj zoni dat je na sl. 3.1. Temperatura ambijenta je T = 4,2 K. U
proracunu je usvojeno da centralni prsten ima unutrasnji i spoljasnji radijus R1=20 nm i

R,=30 nm, redom, dok su radijusi perifernog prstena R3=35 nm i R4=45 nm (Arsoski et
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al., 2010; Arsoski i Tadi¢, 2011). Dimenzije razmatrane strukture priblizno su jednake
dimenzijama eksperimentalno realizovanih prstenova (Mano et al., 2005b; Kuroda et al.,

2005). Pretpostavlja se da su prstenovi iste visine h=4 nm.

3.1. Analiticki model

Razmatrana struktura zadovoljava uslove primene analitickog modela opisanog
u poglavlju 2.4.1. Pretpostavljeno je da se magnetsko polje menja u opsegu od 0 do 10
T. Oscilacije koje su posledica antiukrStanja stanja niZe i1 viSe energije istog orbitalnog

broja navode na mogucénost pojave ekscitonskih AB oscilacija (Arsoski et al., 2010).

Zavisnosti energija jednocesti¢nih stanja elektrona, teskih i lakih Supljina za | u
opsegu [4,+4] prikazane su na sl. 3.2(a)-(c). Sva stanja za B=0, osim stanja =0, su
dvostruko degenerisana, tj. E(I) = E(-l). Takode, za svaki orbitalni moment, osim [=0,
talasne funkcije stanja najnize energije, prikazana punom linijom na sl. 3.2, su
uglavnom lokalizovana u spoljasnjem prstenu za B=0. S druge strane, za svako | (osim
I=0) talasna funkcija stanja vise energije, ¢ije su energije E(B) prikazane isprekidanom
linijom na sl. 3.2, je pretezno lokalizovana u unutra$njem prstenu. Razdvajanje stanja
najniZe energije i prvog stanja vise energije za B=0 raste sa |l|, $to je jasno uocljivo na
sl. 3.2. Takode, o€igledno je antiukrStanje ovih stanja u odredenom opsegu B. Ova
antiukrStanja manifestuju se na priblizno istim vrednostima magnetskog polja i U
provodnoj i u valentnoj zoni. Stoga se moze zakljuciti da su polozaji antiukrStanja
odredeni uglavnom topologijom (tj. dimenzijama, odnosno polozajem prstenova), pre
nego zonskom strukturom i parametrima poluprovodnickih materijala koji sacinjavaju
nanostrukturu (efektivne mase, zonski ofset, itd.). Dalje je ocigledno da se polozaj
antiukrStanja pomera ka ve¢im vrednostima B sa porastom [l|. Sa sl. 3.2 se jasno uocava
da u provodnoj zoni do antiukrstanja dolazi u Sirokom opsegu B, gde su energije
lokalnih maksimuma stanja najnize energije i komplementarnih minimuma stanja vise
energije jasno razdvojeni, $to ukazuje na znacajno tunelovanje elektrona kroz barijeru. S
druge strane, antiukrStanja teskih Supljina su vrlo oStra, §to ukazuje na preteznu
lokalizaciju teskih Supljina u prstenovima i posledica su relativno velike efektivne mase

teskih Supljina.

94



(Adw) efidroug

(Aow) eligioug

Slika 3.2. JednocCesti¢ne energije stanja u lateralno spregnutim 2D nanoprstenovima u:

Skih Supljina i (c) zoni lakih Supljina. Prikazana su stanja

(@) provodnoj zoni, (b) zoni te

orbitalnih kvantnih brojeva u opsegu | € [-4,4] u funkciji normalnog magnetskog polja.

1) su prikazana punom linijom, a stanja vise energije (n,=2)

Stanja nize energije (N,

isprekidanom linijjom. Umetak na slici (b) prikazuje uveli¢ani spektar teskih Supljina u

okolini antiukrstanja.
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U uproscéenoj predstavi spektar energije prikazan na sl. 3.2 moze biti povezan sa
spektrom dva koncentricna 1D prstena razdvojenih beskonacnom barijerom. Prvi
minimum stanja najniZe energije za dato | odgovara celobrojnom umnosku magnetskog
fluksa kroz 1D prsten, odakle je polozaj minimuma energije dat sa
2|

2 (3.2)
aRip

Bmin =

Ovde je R34 =(RZ+R;R,+RZ)/3 Heronova srednja vrednost. Drugi minimum je

takode odreden jednac¢inom (3.1), ali je R, :\/ (RZ + R,R, + R5)/3. Osnovna stanja na
sl. 3.2(a)-(c) ukazuju na postojanje AB oscilacija jednocesti¢nih stanja. Njihov period je
prvenstveno odreden dimenzijom spoljasnjeg prstena. Medutim, oscilacije kod
koncentri¢nih prstenova su manje regularne (periodi¢ne) nego kod jednostrukog prstena
(Mano i Koguchi, 2005a). Ovo je posledica relokalizacije naelektrisanja iz spoljasnjeg
u unutra$nji prsten sa porastom magnetskog polja, Sto je demonstrirano i

eksperimentalno (Miihle et al., 2007).
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Slika 3.3. Energijski spektar elektrona u koncentricnim lateralno spregnutim 2D
nanoprstenovima za | = —4; stanje nize energije je prikazano punom plavom linijom,
dok je stanje vise energije prikazano punom zelanom linijom. Ove energije su
uporedene sa najnizim | = —4 stanjem veceg jednog nanoprstena (isprekidana
narandzasta linija) unutrasnjeg i spoljasnjeg radijusa R1=35 nm i R,=45 nm, redom, i

manjeg jednog nanoprstena (isprekidana crvena linija) radijusa R3=20 nm i R4=30 nm.
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Kako bi se preciznije ustanovile osobenosti spektralne zavisnosti dva lateralno
spregnuta nanoprstena, izraCunate su svojstvene vrednosti za svaki od nanoprstenova
pojedina¢no. Za orbitalni broj 1=—4 na sl. 3.3 prikazane su energije dva stanja najnize
energije dva lateralno spregnuta nanoprstena (pune linije) u poredenju sa |I=4 stanjem
najnize energije svakog od prstenova pojedinacno (isprekidane linije). Ocigledno je da
postoji dobro poklapanje stanja pojedina¢nih prstenova sa dva najniza Stanja dva
lateralno spregnuta nanoprstena daleko od tacke antiukrStanja, Sto ide u prilog

pretpostavci o dominantnoj lokalizaciji u jednom od nanoprstenova.

¥ 2 (rel.jed.)

(b)

Il 2 (rel.jed.)

10

Slika 3.4. Gustina verovatnoc¢e | = —4 stanja (a) najnize energije i (b) prvog stanja vise
energije u provodnoj zoni za nekoliko karakteristicnih vrednosti magnetskog polja sa sl.

3.2(a).

Kako bi se podrobnije ustanovila izmena lokalizacije sa promenom B, gustina
verovatnoce stanja elektrona najnize energije za I= —4 prikazana je na sl. 3.4, za par
karakteristi¢énih vrednosti sa sl. 3.2(a). Prikazane gustine verovatno¢e odgovaraju

vrednostima magnetskog polja 3,3 T i 8,33 T, na kojima energija |I= —4 stanja najnize
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energije ima minimum. Zatim, prikazane su |‘I’|22a B pri kome dolazi do antiukrStanja

(5,43 T), kao i za vrednosti koje odgovaraju granicama analiziranog opsega B, 0i 10 T.
Za vrednosti magnetskog polja manje od 3,3 T, elektron je prakticno u potpunosti
lokalizovan u spoljasnjem prstenu. Sa porastom B raste gustina verovatnoce u
unutra$njem prstenu i verovatnoce da se elektron nade u unutrasnjem i spoljasnjem
prstenu su uporedive na 5,43 T. Za vrednosti B bliske drugom maksimumu i vece od
ove vrednosti elektron u najnizem |= —4 stanju je prakti¢no u potpunosti lokalizovan u
unutrasnjem prstenu. Slika 3.4(b) prikazuje gustinu verovatnoe prvog stanja vise
energije za | =4 za nekoliko karakteristi¢nih vrednosti magnetskog polja sa sl. 3.2(a).
Moze se ustanoviti da je lokalizacija komplementarna u odnosu na |= —4 stanje najnize

energije.
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Slika 3.5. Energije meduzonskih prelaza nekoliko najniZih (a) opticki aktivnih (pune

linije) i (b) optic¢ki neaktivnih stanja (isprekidane linije) ekscitona.

Na sl. 3.5 prikazane su energije nekoliko najnizih ekscitonskih stanja, gde su
opticki aktivna stanja predstavljena punom, a neaktivna isprekidanom linijom. Moze se
uociti da su zavisnosti energija od B pretezno odredene energijama elektrona. Takode, u
uskim opsezima vrednosti magnetskog polja u okolini antiukrStanja jednocesticnih

stanja moZe se desiti da osnovno stanje ekscitona bude opticki neaktivno. Ovo ukazuje
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na mogucnost opticke manifestacije oscilacija u vidu varijacija intenziteta emitovanog

zracenja.

Na sl. 3.6 prikazana je jacina oscilatora za prelaze izmedu stanja najniZe energije
u provodnoj i valentnoj zoni. UoCava se da jaCina oscilatora ima lokalni minimum u
okolini antiukr§tanja. Ovi minimumi su posledica razlika u relokalizaciji elektrona i
Supljine iz jednog u drugi nanoprsten za vrednosti B koje odgovaraju opsegu u kojem
dolazi do antiukrsStanja jednocesti¢nih stanja. Poredenjem sl. 3.2(a), 3.2(b), i 3.6 uocava

se da jaCina oscilatora osciluje oko prelaza stanja najnize energije.
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Slika 3.6. Jacina oscilatora za meduzonske opti¢ke (In= —l¢) prelaze izmedu elektronskih
1 teSkoSupljinskih stanja najnize energije u funkciji magnetskog polja. Umetak prikazuje

jacinu oscilatora za prelaze izmedu osnovnih stanja elektrona i teSke Supljine.

Ja€ina oscilatora za meduzonske prelaze izmedu osnovnog stanja elektrona 1
teSke Supljine prikazana je na umetku na sl. 3.6. Pojava lokalnih minimuma u prikazanoj
zavisnosti ukazuje da u uskim opsezima B, koji se poklapaju sa antiukrStanjem
jednocesticnih stanja, ekscitonska stanja mogu postati opticki neaktivna, Sto se moze

uociti 1 na sl. 3.5. Ovaj rezultat ostavlja mogucénost da postoji smenjivanje “svetlih™ 1
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“tamnih” stanja osnovnog stanja ekscitona sa promenom B. Medutim, ovaj efekat ¢e
postojati samo ako je Coulombova interakcija izmedu elektrona i teSke Supljine mala.
Jednostavnom analitickom analizom moze se pokazati da je u slucaju kada je dimenzija
strukture vec¢a od efektivnog Bohrovog radijusa eksciton jako vezan (Govorov et al.,
2002). Posto je efektivni Bohrov radijus u GaAs priblizno 12 nm, to se odnosi i na
razmatranu strukturu. Ukljuc¢enje Coulombove interakcije dovodi do znacajnog
prigusenja ekscitonskih AB oscilacija, $to je pokazano ¢ak i za nanoprstenove malih
dimenzija, odnosno u rezimu slabe interakcije u ekscitonu (Barticevic et al., 2006).
Stoga je za donoSenje nedvosmislenih zakljuaka u razmatranje neophodno ukljuciti

Coulombov ¢lan, $to je i u¢injeno u sledecem poglavlju.

3.2. Numericki model sa uracunatom Coulombovom
interakcijom

U prethodnom poglavlju smo pretpostavili da ukljucenje Coulombovog
potencijala moze biti presudno za procenu postojanja 1 amplitude ekscitonskih AB
oscilacija. Topoloska slozenost strukture i adekvatan odabir materijala omogucavaju
pojavu AB efekta i u sluc¢aju neutralnog ekscitona (Govorov et al., 2002), ali usled
postojanja interakcije elektrona i Supljine oscilacije osnovnog stanja mogu biti znacajno
priguSene (Arsoski 1 Tadi¢, 2011). Iako je eksciton kao kvaziCestica neutralan, ukoliko
postoji razlika u lokalizaciji elektrona i Supljine u ekscitonu, on ¢e biti polarizovan. Na
ovaj nacin postojace razlika u povrSinama koje naleZu na zamiSljene trajektorije
elektrona 1 Supljine Sto, u slu¢aju kada magnetsko polje postoji, dovodi do pojave fazne
razlike. U slucaju kada su varijacije energije ekscitona velike mogu se pojaviti preseci
ekscitonskih stanja razli¢itog orbitalnog momenta, $to ima znacajan uticaj na varijaciju
spektra fotoluminiscencije. Ovakva opticka manifestacija ekscitonskog AB efekta je
ranije predvidena teorijski (Govorov et al., 2002), ali uz a priori pretpostavku da postoje

razlike u konfiniranju elektrona 1 Supljine.

Formirani numeri¢ki model, opisan u poglavlju 2.4.2, primenjen je u analizi
ekscitonskih stanja samoasembliranih koncentricnih GaAs/(Al,Ga)As nanoprstenova

opisanih u prethodnom poglavlju. Prema predlozenom modelu izvrSen je proracun
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ekscitonskih stanja za vrednosti magnetskog polja u opsegu Be(0, 30) T. Talasna
funkcija osnovnog stanja u odsustvu magnetskog polja u novom sistemu koordinata
prikazana je na sl. 3.7. Moze se zakljuciti da je u odsustvu magnetskog polja za osnovno

stanje ekscitona karakteristicna lokalizacija u unutraSnjem prstenu.
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Slika 3.7. 3D ekscitonska talasna funkcija osnovnog stanja ekscitona za B=0 T.

Izmena vrednosti energije ekscitona sa promenom magnetskog polja data je na
sl. 3.8. IzraCunate vrednosti energija priblizne su eksperimentalnim (Mano et al.,
2005c). Osnovno stanje je opticki aktivno u celom opsegu razmotrenih vrednosti
magnetskog polja. Kako oscilacije energije osnovnog stanja sa promenom magnetskog
polja nisu uo¢ljive na sl. 3.8, kao mera oscilacija energije osnovnog stanja ekscitona na
sl. 3.9 prikazan je dijagram zavisnosti odstupanja energije ekscitona od paraboli¢ne
funkcije od magnetskog polja, koja inace dobro opisuje dijamagnetski pomeraj energije
ekscitona u jednostruko povezanim nanotackama. Amplitude oscilacija su manje od
ueV, te su eksperimentalno tesko uocljive na konacnoj temperaturi, usled konac¢ne Sirine

linija u spektru fotoluminiscencije.
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Slika 3.9. Odstupanje energije osnovnog stanja od kvazi-paraboli¢ne zavisnosti.

Ja€ina oscilatora osnovnog stanja ima tendenciju blagog porasta bez primetnih
oscilacija (sl. 3.10). Ovakva karakteristika je posledica nepostojanja preseka stanja
razlicitih orbitalnih momenata, koja su inace razlog za postojanje optickih ekscitonskih

AB oscilacija u sistemima koncentri¢nih 1D prstenova (Govorov et al., 2002).
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Slika 3.10. Jacina oscilatora osnovnog (opticki aktivnog) stanja u funkciji manetskog

polja.

Ustanovljene su oscilacije energije osnovnog stanja ekscitona sa promenom
magnetskog polja reda peV, sto ukazuje da je ekcitonski AB efekat slabo prisutan u
nenapregnutim 3D nanoprstenovima, a amplituda ekscitonskih AB oscilacija je izuzetno
mala za eksperimentalnu verifikaciju. Mala amplituda ekscitonskih AB oscilacija u
razmatranom sistemu je posledica sli¢ne lokalizacije elektrona i1 Supljine, uprkos
slozenoj topologiji sistema. Sliéno ponaSanje moze se ocekivati kod vecine
nanostruktura | tipa bez naprezanja. Skorasnja teorijska (Tadi¢ et al., 2011; Arsoski et
al., 2013a) i eksperimentalna (Teodoro et al., 2010) istrazivanja ukazuju na postojanje
ekscitonskog AB efekta usled polarizacije ekscitona pomoc¢u mehanickog naprezanja.
Amplitudu i periodi¢nost ovih oscilacija moguce je kontrolisati primenom elektri¢nog
polja usmerenog u pravcu narastanja strukture (Ding et al., 2010). Pored toga, skorija
teorijska istrazivanja ukazuju na moguc¢nost razdvajanja elektrona i Supljine u realnim
nanoprstenovima pomocu elektricnog polja velikog intenziteta. Na ovaj nacin se
predvida mogucnost pojave oscilacija i u nenapregnutim strukturama I tipa (Li i Peeters,
2011). Uticaj naprezanja, realne geometrije i elektri¢nog polja na ekscitonska stanja

bice istrazeni u glavi 4 i 5.
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3.3. Sazetak

U ovoj glavi su prikazani jednostavani modeli elektronskih i ekscitonskih stanja
u primenjenom normalnom magnetskom polju u strukturama sacinjenim od aksijalno
simetricnih nanoprstenova male visine sa dispozicijom zona | tipa. Modeli su
primenjeni u analizi sistema dva lateralno spregnuta koncentricna GaAs/(Al,Ga)As
nanoprstena, gde su dimenzije strukture izabrane u skladu sa eksperimentalnim
vrednostima (Mano et al., 2005c). Usvojena je aproksimacija efektivnih masa za
jednocesti¢na stanja i adijabatska aproksimacija kojom se razdajaju koordinate u

lateralnoj ravni od vertikalnih.

U odsustvu magnetskog polja talasne funkcije jednocesti¢nih stanja najnize
energije (osim za 1=0) su pretezno lokalizovana u spoljasnjem prstenu. U primenjenom
magnetskom polju dolazi do relokalizacije iz spoljasnjeg u unutrasnji prsten. Pojava
antiukrStanja kod jednocesti¢nih stanja ¢ini AB oscilacije manje regularnim, nego kod
jednostrukog kvantnog prstena. Prosta analiza koja ne ukljucuje Coulombovu
interakciju pokazuje da energije ekscitona i jacina oscilatora osnovnog stanja imaju
oscilatorni karakter u primenjenom magnetskom polju. Izrazeni minimumi jacine
oscilatora posledica su pojave opticki neaktivnih stanja u osnovnhom stanju u opsezima
polja gde dolazi do antiukrStanja. Za donoSenje temeljnijih zaklju¢aka o moguénosti
pojave ekscitonskih AB oscilacija kod dvostrukih prstenova, a generalno i u svim
dvostruko povezanim nanostrukturama, neophodno je primeniti stroziji neanalitic¢ki
model u cilju uracunavanja medusobnih interakcija Cestica u ekscitonu. Primenom
numerickog modela dobijene su amplitude oscilacija energije osnovnog stanja ekscitona
reda peV. Ovako male oscilacije se mogu objasniti nepostojanjem znacajnije
polarizacije ekscitona u strukturama | tipa posto su konfiniraju¢i potencijali sli¢ni za
elektron 1 Supljinu. Medutim, rezultati nedavnih merenja predvidaju odsustvo
eksperimentalne verifikacije ekscitonskog AB efekta (Kuroda et al., 2005), sto je
objasnjeno Sirenjem linija fotoluminiscentnih spektara na konac¢noj temperaturi, koje je
znacajno vece od uocenih oscilacija energije ekscitona. Pored toga, kao posledica
nepostojanja preseka ekscitonskih stanja razli¢itog orbitalnog momenta, utvrdeno je da

ne postoje intenzivne oscilacije jacine oscilatora za rekombinaciju ekscitona.
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Glava 4

Ekscitoni u napregnutim nanotackama sli¢énim
nanoprstenovima

U prethodnoj glavi razmotrena je moguénost nastanka ekscitonskih AB
oscilacija u nenapregnutim strukturama sa dispozicijom zona | tipa. Ustanovljeno je da
su amplitude oscilacija zanemarljive, §to je posledica male polarizacije ekscitona,
odnosno slicne lokalizacije elektrona 1 Supljine. Naprezanje moze dovesti do izmene
lokalizacije, pretezno Supljina, §to uzrokuje povecanje polarizacije ekscitona. Skorasnja
teorijska (Tadi¢ et al., 2010; Tadi¢ et al., 2011; Arsoski et al., 2012; Arsoski et al.,
2013a) i eksperimentalna (Teodoro et al., 2010; Ding et al., 2010) istrazivanja ukazuju
na postojanje ekscitonskih AB i optic¢kih ekscitonskih AB oscilacija u analiziranim
strukturama. Posebno interesantan aspekt je postojanje sloja unutar nominalnog otvora

prstena (Arsoski et al., 2012; Arsoski et al., 2013a), ¢iji ¢e uticaj detaljno biti analiziran.

4.1. Uvod

Pored metoda kapljicne epitaksije kojom se formiraju nenapregnuti

nanoprstenovi, znacajnu ulogu ima Stranski-Krastanow (SK) tehnika koja se koristi za
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samoasembliranje napregnutih nanostruktura. Kao sto je detaljno opisano u poglavlju
1.2.2 tokom SK rasta usled naprezanja dolazi do redistribucije materijala iz pocetne
kapljice u okolni materijal. Medutim, tanak sloj materijala obi¢no ostaje unutar
nominalnog otvora prstena, pa je finalna struktura jednostruko povezana. Finalni oblik
nanotacke moze se u idealizovanoj predstavi opisati kompozitnom strukturom koja se
sastoji od diska na koji naleze prsten, kao na sl. 4.1(a). Efektivni potencijali za elektron
i Supljinu dati su na sl. 4.1(b). S obzirom da oblik ove nanotacke podsec¢a na Soljicu

usvojiéemo naziv nanosoljica (Cukaric et al., 2012; Arsoski et al., 2012).
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Slika 4.1. (a) Skica popre¢nog preseka nanosoljice sacinjene od diska ( boje) i

prstena (boje rubina). Visina diska i Soljice su oznacene sa t i h, redom. (b) Grafik
efektivnih potencijala u provodnoj zoni i zonama teskih i lakih Supljina duz p pravca na
visini z =1 nm isprekidana linija na panelu (a)) u nanogoljici visine h=4 nm sa

dnom debljine t =2 nm.
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Kako bi se jos detaljnije opisala morfologija nanotacke Cesto se usvaja oblik
nanostrukture u formi vulkana (Ding et al., 2010). U skorasnjim eksperimentalnim
istrazivanjima KkoriS¢ene su analiticke funkcije za opis morfologije pojedinih
nanoprstenova (Fomin et al., 2007). Primer kvantne tacke sa realistiénim popre¢nim
presekom slicnim prstenu (engl. ringlike quantum dot—RLQD) dat je na sl. 4.2(a).

NajviSe izuCavan i relevantan primer napregnutih nanotacaka prstenastog oblika su

strukture na bazi (In,Ga)As/GaAs.
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Slika 4.2. (a) Skica analizirane kvantne tacke slicne prstenu (RLQD). (b) Visina RLQD
h u funkciji radijusa p za tri vrednosti parametra 7n definisana jednacinom (4.1).

Poprecni presek potpuno otvorenog kvantnog prstena poprecnog preseka definisanog
izrazom (4.2) prikazan je isprekidanom crta-tacka linijom.

Osnovna karakteristika dvostruko povezanih sistema, kao §to su nanoprstenovi,
je AB efekat koji se manifestuje postojanjem preseka energija jednocesti¢nih stanja
razliCitog orbitalnog momenta sa porastom magnetskog polja. Ovaj efekat ne postoji
kod jednostruko povezanih nanotacaka (Lee et al., 2004). Kako su strukture dobijene
SK metodom epitaksijalnog rasta u sustini jednostruko povezane, nije nedvosmisleno

jasno da li je AB efekat prisutan u ovom slucaju. AB efekat se moze pojaviti i u
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stanjima neutralnog ekscitona u nanotackama Il tipa (Ribeiro et al., 2004). Medutim,
ovaj efekat je tek u skorije vreme ustanovljen kod prstenova | tipa zbog slabog
razdvajanja elektrona i Supljine u ekscitonu (Teodoro et al., 2010; Ding et al., 2010). U
ovim radovima su nadene oscilacije osnovnog stanja neutralnog ekscitona reda dela
meV, §to odgovara skorijim teorijskim rezultatima (Tadi¢ et al., 2011) za idealne
prstenove bez unutra$njeg sloja, tzv. potpuno otvoreni prstenovi. Ustanovljeno je da
naprezanje presudno uti¢e na pojavu ekscitonskog AB efekta u nanoprstenovima | tipa,
kao i da amplituda uocenih oscilacija umnogome zavisi od Sirine prstena. Prethodno
analizirani nanoprstenovi su potpuno otvoreni, pa je za sveobuhvatnu analizu
neophodno razmotriti kako unutrasnji sloj utice na amplitudu AB oscilacija kod
nanotacaka oblika Soljice 1 realistiénih nanoprstenova. SkoraSnja eksperimentalna i
teorijska istrazivanja pokazala su da kod realisti¢nih nanoprstenova (Kleemans et al.,
2007) dolazi do izmene lokalizacije elektrona i Supljine usled postojanja unutrasnjeg
sloja. Ovo dovodi do pomeranja preseka jednocCesti¢nih stanja, $to utie i na oscilacije

ekscitonskih stanja (Kleemans et al., 2009a).

U ovoj glavi predstavljen je model ekscitonskih stanja samoasembliranih
(In,Ga)As/GaAs nanotacaka u formi nanoprstena sa nepotpunim otvorom. Razmatrana
je idealizovana geometrija tipa nanoSoljice, prikazana na sl. 4.1(a), kao i realisticna
geometrija RLQD ilustrovana na sl. 4.2(a) za par karakteristi¢nih popre¢nih preseka
datih na sl. 4.2(b). Takode, rezultate dobijene za RLQD ¢emo uporediti sa kvantnim
prstenom sa potpunim otvorom, ¢iji je popreéni presek prikazan isprekidanom crta-
tacka linjjom na sl. 4.2(b). U nastavku teksta oblast RLQD koja kvalitativno odgovara
nanoprstenu sa potpunim otvorom nazivacemo greben, dok ¢emo centralni sloj, zbog
kojeg su RLQD-ovi jednostruko povezane strukture, nazivati krater. Prostorna
raspodela naprezanja opisana je kontinualno-mehanickim modelom u aproksimaciji
izotropne elasti¢nosti. Stanja elektrona su opisana jednozonskim modelom u sfernoj
aproksimaciji. U slucaju nanoSoljice Supljinska stanja su ra¢unata prema jednozonskom
modelu, dok su za realne geometrije uporedeni rezultati prema jednozonskom i
visezonskom modelu Supljinskih stanja. Ekscitonska stanja su dobijena metodom
egzaktne dijagonalizacije u realnom i inverznom prostoru za nanosoljicu 1 realisti¢ne

geometrije, redom, kao §to je opisano u glavi 2.
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4.2. Ekscitonska stanja u nanoSoljici

Razmatrana nanotacka je od IngsGapsAs okruzena matricom od GaAs, §to je
priblizno sastav eksperimentalnih struktura (Teodoro et al.,, 2010). Geometrija
analizirane nanosoljice data je na sl. 4.1(a). Ovde je R1=8 nm radijus diska, t predstavlja
debljinu diska, R, = 15 nm je spoljnji radijus Soljice (prstena), i pretpostavljeno je da je
visina Soljice (prstena) h=4 nm. Ekscitonska stanja su izra¢unata za tri vrednosti deblji-
ne diska, t=0 nm, 1 nm i 2 nm. Pretpostavlja se da je temperatura ambijenta T=4,2 K,
Sto u velini prethodno citiranih radova odgovara standardnim eksperimentalnim
uslovima. Referentne vrednosti konstanti resetke, deformacionih potencijala,
energetskih procepa i efektivnih masa elektrona u GaAs i InAs, kao i parametara
zakrivljenja u (In,Ga)As leguri preuzete su iz rada (Vurgaftman et al., 2001). Sumarni
prikaz ovih vrednosti dat je u Dodatku B. Vrednosti parametara ternarnih legura su
raCunate prema izrazima datim u poglavlju 1.3. U sfernoj aproksimaciji Supljinskih

stanja vrednost efektivne mase teske Supljine je usvojena kao u referenci (Ding et al.,
2010). Usvojena je vrednost efektivnog Landéovog g-faktor g,= —0.44, a Luttingerov
parametar x ima vrednost x=1.72 (Lawaetz, 1971), sto odgovara masivnom GaAs.
Pokazano je da se teorijske vrednosti Zeemanovog cepanja u (In,Ga)As nanotackama
dobijene za ovakve vrednosti parametara g, i x« dobro poklapaju sa eksperimentom
(Bayer et al., 1999). Smatramo da je relativna permitivnost ista u tac¢ki i matrici i ima
vrednost kao u (In,Ga)As koja se dobija interpolacijom ¢, (x) =151—287-x+0.67-x°
(Ding et al., 2010). Pretpostavlja se da je razlika energetskih procepa kod

(In,Ga)As/GaAs sistema raspodeljena izmedu provodne i valentne zone u odnosu 82:18
(Arsoski et al., 2012). Referentni nivoi za efektivne potencijale su ekstremumi zona u
materijalu matrice daleko od granica nanotacke, gde se smatra da je u potpunosti doslo

do relaksacije. Rezultati su dati u opsegu B od 0 do 30 T.
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Slika 4.3. Energije osnovnog stanja elektrona u provodnoj zoni nanoSoljice u funkciji
magnetskog polja za: (a) t =0 nm, (b) t =1 nm i (¢) t =2 nm. Energije osnovnog stanja

teske Supljine za: (d) t =0 nm, (e) t=1 nmi (f) t =2 nm.

Efektivni potencijali u provodnoj zoni, zoni teskih i zoni lakih Supljina za
nanoSoljicu sa dnom debljine t=2 nm prikazani su na sl. 4.1(b) u funkciji p u ravni na
visini z= 1 nm (Arsoski et al., 2012). Prema modelu izotropne elasti¢nosti hidrostaticko
naprezanje je konstantno u nanotacki, a ima nultu vrednost u matrici, te je i efektivni
potencijal u provodnoj zoni tipa Heavisideove funkcije istog oblika kao bez naprezanja.
Medutim, efektivna potencijalna jama za teSku Supljinu je dublja u disku nego u
prstenu, §to moZze dovesti do razdvajanja elektrona i teske Supljime u ekscitonu. Ovakva
situacija je povoljna za pojavu AB oscilacija (Arsoski et al., 2012). Suprotno teskim,
lake Supljine mogu biti lokalizovane van Soljice neposredno uz spoljnju radijalnu
granicu, Sto je nadeno u teorijskoj analizi cilindricnih kvantnih tacaka (Tadi¢ et al.,

2002a). Razlicita prostorna lokalizacija teskih 1 lakih Supljina smanjuje meSanje izmedu
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njih, Sto opravdava upotrebu jednozonskog modela elektronske strukture za Supljine
(Ding et al., 2010). Prema obliku efektivnih potencijala na sl. 4.1(b) lako je zakljuciti da

je osnovno stanje teSkosSupljinski eksciton (Arsoski et al., 2012).
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Slika 4.4. Zavisnosti energija najnizih ekscitonskih stanja L=0 (puna plava linija), L= -1
(isprekidana crvena linija) i L= -2 (tackasta linija) u nanosoljici za debljine dna:
@t=0nm, (b)t=21nmi (c)t=2nm. Umetak na panelu (a) detaljno prikazuje

osnovno stanje ekscitona oko 5 T.
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Promena osnovnih stanja elektrona i teSke Supljine sa porastom B prikazana su
na gornjem i donjem panelu slike 4.3, redom. Porast debljine diska t od 0 nm do 2 nm
uzrokuje mali pomak preseka stanja elektrona razli¢itih orbitalnih momenata ka ve¢im
B, $to se jasno vidi na sl. 4.3(a)-(c). Ipak, elektron ostaje pretezno lokalizovan u oblasti
prstena, Cak i za vrednost t=2 nm, Sto rezultuje u postojanju preseka orbitalnih
momenata (¢ak i za ovako velike debljine unutrasnjeg sloja). Sa druge strane, posto je
efektivni potencijal za tesku Supljinu dublji u disku nego u prstenu, pomeraj preseka
orbitalnih momenata je veliki (uporediti sl. 4.3(d)-(f)). Za t=2 nm, u posmatranom
opsegu B teska Supljina je skoro u potpunosti lokalizovana u disku, te nema preseka

orbitalnih momenata u osnovnom stanju na sl. 4.3(f) (Arsoski et al., 2012).

Razlike energija jednocCesti¢nih stanja elektrona i Supljine, prikazanih na sl. 4.3,
uti¢u na varijaciju ekscitonskih stanja L=0, —1 i —2 najnize energije, koje su prikazane
na sl. 4.4(a), (b) i (c) za debljine t=0 nm, 1 nm, i 2 nm, redom. Za male debljine diska,
tJ. za t=0 nm i 1 nm, L=0 je orbitalni moment osnovnog stanja ekscitona u ¢itavom
opsegu B. Stoga nisu ustanovljeni prelazi iz svetlih (L=0) u tamna (L#0) stanja u
osnovnom stanju ekscitona na sl. 4.4(a) i (b). Iako se pri povecanju debljine diska t sa O
nm na 1 nm energija ekscitona za B=0 smanji za oko 10 meV, zavisnosti energija
osnovnih stanja ekscitona u nanoSoljici za t=0 nm i t =1 nm od magnetskog polja,
prikazane na sl. 4.4 (a) i (b), redom, su kvalitativno iste. Slabo uocljiva oscilacija na sl.
4.4(a) i (b) na oko 5 T, posledica je antiukrStanja 1S i 2S stanja ekscitona (Tadi¢ et al.,
2011). Sli¢na varijacija u energiji eksperimentalno je ustanovljena kod nanoprstenova
slicne veliCine i sastava (Teodoro et al., 2010; Ding et al., 2010). Uoceno antiukrstanje
je locirano na B koje je priblizno jednako vrednosti koja odgovara polovini fluksa kroz
1D prsten radijusa jednakog srednjem radijusu analiziranih 3D prstenova.

Za debljinu dna t = 2 nm eksciton je znacajno polarizovan, $to je slucaj slican
nanotaCkama II tipa. Za ovu vrednost debljine diska uoCavaju se preseci ekscitonskih
stanja razli¢itih orbitalnih momenata na sl. 4.4(c). Prelaz u osnovnom stanju ekscitona
sa L=0 na L= -1 uocava se na oko 10 T i pretezno je posledica preseka elektronskih 1=0
I I= -1 stanja, dok se prelaz na B=25 T javlja u okolini preseka I= -1 i I= -2 stanja
elektrona (videti sl. 4.3(c)). Za ekscitonsko stanje L=0 najnize energije oscilacije za t=2

nm nisu jasno uocljive (vidi sl. 4.4(c)), Sto je posledica velikog dijamagnetskog pomaka.
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Ipak, jasno se uoCava promena nagiba energije L=0 stanja sa porastom B §to ukazuje na

postojanje oscilacija ¢ak i za ovako velike debljine dna nanosoljice.
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Slika 4.5. Zavisnost jaCine oscilatora najnizeg opticki aktivnog (L=0) ekscitonskog

stanja u funkciji B za debljine dna: () t=0nm, (b)t=1nmi(c)t=2nm.

Jacina oscilatora za radijativnu rekombinaciju ekscitona osciluje oko kvazi-
linearne zavisnosti u funkciji magnetskog polja, sto se jasno vidi na sl. 4.5. Sli¢no
oscilatorno ponasanje jaCine oscilatora uoceno je i kod potpuno otvorenih kvantnih
prstenova (Tadi¢ et al., 2010). Postojanje oscilacija za t=2 nm ukazuje da ¢ak i za ovako

veliki odnos t/h, ekscitonske AB oscilacije postoje, mada je njihov efekat mali. Naime,
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oscilacije su zapravo izazvane prisustvom neuniformnog naprezanja, koje dovodi do

povecanja polarizacije ekscitona u nanosoljici.

(é) =0 nm |

o]
O

I, (reljed.)

30} | | | (b) tzl nm/|

I, (rel jed.)

(é) =2 nm |

0 5 10 15 20 25 30
B(T)
Slika 4.6. Intenzitet fotoluminiscencije u funkciji magnetskog polja za debljine dna

nanoSoljice: (@) t=0nm, (b)t=1nmi(c)t=2nm.

Intenzitet fotoluminiscencije u funkciji magnetskog polja dat je na sl. 4.6 za
razne vrednosti debljine dna nanoSoljice. Fotoluminiscentni spektri nanoprstena (t=0
nm) i nanoSoljice za t=1 nm su vrlo sli¢ni, kao $to je prikazano na sl. 4.6(a) i (b). Za ove

vrednosti t uoCava se rast intenziteta fotoluminiscencije sa porastom magnetskog polja
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uz umerene oscilacije. Medutim, pri debljini dna od t=2 nm dolazi do izrazenog pada
intenziteta sa porastom magnetskog polja iznad 10 T kada osnovno stanje ekscitona

prikazano na sl. 4.6(c) postaje opticki neaktivno.

4.3. Ekscitonska stanja u kvantnoj tacki sli¢noj prstenu

U prethodnom poglavlju analiziran je uticaj debljine centralnog sloja na energije
najnizih ekscitonskih stanja. Medutim, razmatrani odnosi debljine unutrasnjeg sloja i
visine prstena ne odgovaraju u potpunosti eksperimentalno dobijenim vrednostima
(Offermans et al., 2005). Neki od eksperimentalno realizovanih ansambala
nanoprstenova poseduju visok stepen aksijalne simetrije (Teodoro et al., 2010), Sto
odgovara kompleksnosti naseg modela. Za tipi¢ne debljine pokrovnog sloja u
dobijenom uzorku uocavaju se dve morfologije. Jedna odgovara koherentnim ostrvima,
koja su predmet naseg izuCavanja, dok druga predstavlja izolovana ostrva. Takode,
precizne dimenzije aksijalno simetri¢nih nanotacaka nisu poznate (Teodoro et al.,
2010). Stoga ¢emo u naSoj analizi da koristimo popre¢ne preseke nanotacaka sli¢nih
nanoprstenovima (RLQD) koje nemaju strogo aksijalnu simetriju, i to u ravnima (11 0),
(100), i (110), kako je detaljno odredeno u nedavnom eksperimentalnom radu (Fomin et
al., 2007). Rotacijom ovih preseka oko pravca [001] dobijaju se aksijalno simetri¢ne
nanotaCke prikazane na sl. 4.2(a). Poprecni presek ovakve RLQD opisan je funkcijom
(Offermans et al, 2005):

oo PRl (rR-27)

_ [(o-R)pF+1
(P 7y —h,] ' @

(p—R) 7P o1

Ovde je R radijalna koordinata vrha (grebena) nanotacke, ho je visina RLQD za p=0

p>R

00

(debljina unutrasnjeg sloja u centru tacke), h., je debljina vlazeceg sloja, hy je referentna
vrednost visine grebena nanotacke, dok parametri yo i y, definiSu zakrivljenost
unutrasnje i spoljnje povrsi grebena, redom. Bezdimenzioni parametar 7 predstavlja

odnos visine grebena i referentnog parametra visine hy. Za vrednosti 7=0,8, n=1,0, i
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n=1,2 zavisnost h (p) odgovara popre¢nim presecima (11 0), (100) i (110) RLQD bez
aksijalne simetrije (Offermans et al., 2005), redom. Vodeéi se eksperimentalno
dobijenim podacima (Fomin et al., 2007), usvojene vrednosti parametara za generisanje
krivih na sl. 4.2(b) su: R=11,5nm, hp= 1,6 nm, h,,= 0,4 nm, hyy= 3,6 nm, y0=3 nm i
Yo =5 NM.

Elektronska struktura realisti¢nih jednostruko povezanih RLQD-0va uporedena

je sa elektronskom strukturom potpuno otvorenih kvantnih prstenova ¢iji je poprecni

presek sli¢an popreénom preseku u (100) ravni (videti crta-tacka krivu na sl. 4.2(b)):

0, p<R-o
_RV
h(p) = h,\,{l—(p—j } R-c<p<R+o. (4.2)
O
0, R+o<p

Parametar o je proporcionalan Sirini na polovini visine. Da bismo priblizno prikazali
(100) poprecni presek usvojena je vrednost o =4.95 nm, sto daje z koordinate na
polovini visine za R1= 8 nm i R,=15 nm na unutrasnjoj i spoljasnjoj povrsi, redom. Ove
dimenzije odgovaraju izboru unutra$njeg i spoljasnjeg polupre¢nika nanoprstena u radu
(Tadi¢ et al., 2011).

Za razliku od prethodnog poglavlja gde su vrednosti efektivnog g faktora za

Supljinu izracunati na osnovu vrednosti x (Tadi¢ et al., 2011; Arsoski et al., 2012),

usvojena je vrednost g, =-356 (Arsoski et al., 2013a), koja daje efektivni g faktor

ekscitona g;(c:—4. Negativne vrednosti efektivnog g faktora Supljine i ekscitona su

saglasni sa eksperimentalno dobijenim vrednostima za (In,Ga)As/GaAs nanotacke

(Nakaoka et al., 2004). Ova merenja su izvrSena za nanotacke znatno vece visine (reda 7
nm) gde su dobijene vrednosti g.,.=-2,53 (Nakaoka et al., 2004). Medutim, skorija
eksperimentalna studija InAs ta¢aka u InP matrici (Kleemans et al., 2009b), $to je nano-
struktura sli¢nih karakteristika kao razmatrani sistem, pokazala je da g:xc i g: imaju

negativnije vrednosti ukoliko je nanotacka manje visine. Za InAs/InP nanotacke upore-
dive visine i lateralnih dimenzija kao (In,Ga)As/GaAs tacka koja je analizirana u ovom
poglavlju dobijene su vrednosti oko —2. U razmotrenom radu (Kleemans et al., 2009b)

razdvajanje energija ekscitonskih stanja usled Zeemanovog efekta ima dvostruko vecu
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vrednost (AE,,. = 29,,.4B) 0od one koja je ovde usvojena. Stoga, njihova vrednost g
faktora ekscitona —2 odgovara g,.=—4 U nasem modelu. Kako za razmatrani sistem ne

postoje eksperimentalni podaci, ova vrednost g.,. usvojena je kao dobra procena g

faktora ekscitona za nanotacke analizirane u ovom poglavlju. Napomenimo da su
negativne vrednosti za InAs tacke u GaAs matrici dobijene teorijski kada se mesanje u
valentnoj zoni ukljuc¢i u model (Pryor i Flatté, 2006). Vrednosti parametara zakrivljenja
(Vurgaftman et al., 2001) za Luttingerove parametre se dobro slazu sa onim koje se
ekstrahuju iz rezultata eksperimentalnih merenja masa Supljine (Tanaka et al., 1999).
Stoga su u visezonskom modelu Luttingerovi parametri raunati prema izvedenim

nelinearnim interpolacionim relacijama koje urac¢unavaju zakrivljenje zona:

-1

1 1-x X

(InGa)As _

4\ R E( GaAs Gahs T inAs inAs T 0.145x(1- X)j
N -2 -

2
V2 " V2 (4.3a)

-1
1 1-x X
+E[ GaAs Gahs T _inAs ;nAS —0.0202x(1— X)] ’

o2y, oo+ 2y

4 GaAs GaAs InAs 2 InAs

a1
;/é'”’Ga)As _ _1( 1-X + X +0.145x(1- X)J

(4.3b)

4 GaAs GaAs InAs InAs

1
+ 3( X X 0202x(— x)J ,
noo+2y, noo+2y;

(InGa)As

7 (In,Ga)As+ (yfaAs _ 7ZGaAs)(1_ X)

g (4.3¢)
+ (73" = 7, x — 0.481x(1 - X).

Vrednosti za Gag47Ings3As dobijene na osnovu ovih interpolacionih formula se

poklapaju sa rezultatima dobijenim na osnovu eksperimenta (Alavi et al., 1980). Sve

ostale vrednosti parametara uzete su kao i u prethodnom poglavlju u kome su prikazani

rezultati za nanosoljicu.

Efektivni potencijali ivica zona u provodnoj zoni, hh i Ih zonama analizirane
In(Ga)As/GaAs RLQD za n =1 prikazani su na sl. 4.7(a)-(c). Ovi dijagrami su generi-
sani koris¢enjem jedna¢ina (2.2.1) i (2.2.5) i rezultata za raspodelu naprezanja.
Kvalitativna analiza primene modela izotropne elasti¢nosti na RLQD-ove data je u
Dodatku C. U usvojenom modelu hidrostati¢ko naprezanje je konstantno u tacki i nula u

matrici, pa je efektivni potencijal za elektrone prema jednacini (2.2.1) konstantan u oba
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domena, $to se moze uoditi na sl. 4.7(a). Blizu vrha grebena tacke lateralna dimenzija je
znacajno manja od vertikalne. Stoga je relaksacija reSetke pretezno u lateralnoj ravni,
dok blizu dna RLQD ne postoji favorizovan pravac relaksacije. Posledica je da je
konfiniraju¢i efektivni potencijal ivica zona za teske Supljine pli¢i na vrhu grebena nego
na dnu RLQD (videti sl. 4.7(b)). Sa druge strane, usled naprezanja visina barijere za
lake Supljine u tacki se povecava, dok se jama za lake Supljine formira van RLQD
(videti sl. 4.7(c)) (Arsoski et al., 2013a). Kako je konfiniranje razli¢ito za teSke i lake
Supljine, moZe se pretpostaviti da su lokalizovani u razli¢itim oblastima RLQD. Ovo ide
u prilog pretpostavci da su efekti meSanja mali, Sto je preduslov za primenu

jednozonske aproksimacije pri prora¢unu jednocesti¢nih stanja (Ding et al., 2010).
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Slika 4.7. (Gornji panel) Konturni dijagrami potencijala ivica zona u In(Ga)As/GaAs
RLQD-u za n=1: (a) Vestel, (0) Vippn 1 (C) Vipn. (Srednji panel) Gustine verovatnocée
osnovnog stanja Cestice koje odgovaraju potencijalima ivica zona datim na panelu gore
za B=0: (d) elektron, (e) tesku Supljinu i (f) laku Supljinu. (Donji panel) Gustine
verovatno¢e osnovnog stanja Cestice za B=0, ali kada se naprezanje zanemari za: (Q)

elektron, (h) tesku Supljinu i (i) laku Supljinu.
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Pored prikaza efektivnih potencijala ivica zona, na sl. 4.7 prikazane su gustine
verovatno¢e osnovnog stanja elektrona, teske Supljine i lake Supljine za n=11 B=0.
Srednji panel (sl. 4.7(d-f)) prikazuje stanja elektrona i Supljina u napregnutoj RLQD,
dok su na panelu dole (sl. 4.7(g-i)) data stanja kada je naprezanje zanemareno. Prisustvo
naprezanja ne uti¢e kvalitativno na lokalizaciju elektrona, Sto se moze zakljuciti
poredenjem sl. 4.7(d) i (g). Elektron je pretezno konfiniran u grebenu prstenastog
oblika, Sto je posledica razlike u visini grebena i kratera RLQD. Sa druge strane,
naprezanje dovodi do formiranja dublje potencijalne jame za teske Supljine u krateru u
odnosu na greben, te su stanja teSke Supljine konfinirana blize krateru od stanja
elektrona (uporedi sl. 4.7 (d) i (e)). Drugim re¢ima, gustina verovatnoce teske Supljine
je delokalizovana ka centru napregnute RLQD. Bez naprezanja, teska Supljina je, slicno
elektronu, pretezno lokalizovana u grebenu (uporedi sl. 4.7(g) i (h)). Efektivni
potencijal ivice zone lakih Supljina, dat na sl. 4.7(c), favorizuje lokalizaciju neposredno
iznad 1 ispod tacke, $to se moze uociti na sl. 4.7(f). Da ne postoji naprezanje, laka
Supljina bi pretezno bila lokalizovana u oblasti tacke, §to je prikazano na sl. 4.7(i).
Drasti¢na razlika u lokalizaciji lake Supljine kod napregnutih i nenapregnutih RLQD-
ova ukazuje na moguc¢nost postojanja razlike u proracunu stanja kada se mesanje ukljuci

u model.

Promena efektivnog potencijala ivica zona za teske Supljine sa promenom visine
grebena tacke je ilustrovana na sl. 4.8(a) za 7=0,8, n=1,01 7n=1,2. Ovde je prikazana
zavisnost Vi, 0od p na visini z=0,8 nm, §to predstavlja polovinu visine centralnog sloja
(kratera). Ocigledno je da je jama za teske Supljine dublja u blizini centra tacke nego u
grebenu. Takode, evidentno je da sa smanjenjem visine grebena potencijalna jama u
krateru postaje plica, a barijera u grebenu postaje niza. Slike 4.8(b) i (c) prikazuju
gustine verovatnoée za osnovno stanje Supljine (f, =3/2) za sluc¢aj n=1,0 kada je
naprezanje uracunato i kada se zanemari. Oc¢igledno je da naprezanje ima klju¢nu ulogu

u relokalizaciji Supljine prema centru tacke.
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Slika 4.8. (a) Dijagram zavisnosti Vi, od p na visini z=0,8 nm, (b) gustina verovatnoce
osnovnog stanja Supljine kada se uraCuna meSanje 1 (c) gustina verovatno¢e osnovnog

stanja Supljine kada se uracuna mesanje, ali se zanemare efekti naprezanja.

Na osnovu prikaza efektivnih potencijala ivica zona i gustina verovatnoce, datih
nasl. 4.7 i sl. 4.8, mogu se doneti zakljucci o izmeni lokalizacije elektrona i Supljine sa

promenom visine grebena. Smanjenje visine grebena dovodi do malog pomeraja
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lokalizacije elektrona prema centru tacke, §to je posledica smanjenja zapremine
grebena. Ovaj efekat je prisutan i kod Supljine, ali je njegov uticaj znatno manji od
efekta koji daje promena potencijala sa smanjenjem visine grebena usled specifi¢ne
preraspodele naprezanja u sistemu, $to je i prikazano na sl. 4.8(a). Naime, pri Smanjenju
visine grebena dolazi do smanjenja dubine jame u krateru i visine barijere na dnu jame u
oblasti grebena §to favorizuje relokalizaciju Supljine prema grebenu (Arsoski et al.,
2013a). Mozemo zaklju¢iti da kod RLQD-ova eksperimentalnih dimenzija povecanje
visine grebena dovodi do razdvajanja elektrona 1 Supljine, Sto stvara povoljne
preduslove za povecanje ekscitonskih AB oscilacija (Arsoski et al., 2013a). Kod
nanos$oljice, razmotrene u glavi 4.2, uocena je nesto drugacija lokalizacija (Arsoski et
al., 2012). Naime, greben (prsten) ima konstantnu $irinu koja je znacajno veca od visine.
Sto je visina grebena manija to je favorizovaniji pravac relaksacije z pravac, a efektivni
potencijal oko sredine prstena postaje dublji. Ipak, najdublji efektivni potencijal je u
disku gde je relaksacija skoro u potpunosti u z pravcu (videti sl. 4.1(b)). Na osnovu
ovoga moze se pretpostaviti da ¢e se dobiti sli¢an efekat. U glavi 4.2 analizirano je kako
povecanje debljine dna Soljice uti¢e na lokalizaciju Supljine. Ustanovljeno je da pri
odredenoj debljini dna nanoSoljice dolazi do relokalizacije Supljine u oblast dubljeg
potencijala, tj. diska (Arsoski et al., 2012). Za visine nanoSoljice (prstena) jednake
visinama grebena RLQD-ova debljina dna nanos$oljice jednaka hy bi bila dovoljna da
raspodela naprezanja u nanoSoljici bude takva da je Supljina, skoro u potpunosti,
lokalizovana u oblasti dna nanoSoljice. Ovo je znacajno razlicita lokalizacija Supljine od
one Kkoja je izratunata za RLQD-ove (vidi sl. 4.7), te mozemo =zakljuciti da je
razmatranje realisticnih oblika neophodno pri analizi optickih efekata u napregnutim

nanotackama I tipa.

Energije jednocCesti¢nih stanja elektrona i Supljine u funkciji magnetskog polja
za n=0,8, n=1,0, 1 n=1,2 date su na sl. 4.9. Za n=1,2 greben je dovoljno visok tako da
su elektroni pretezno lokalizovani u grebenu. U ovom sluéaju energije stanja razli¢itih
orbitalnih momenata se ukrstaju na B;=6,44 T, B,=17,2 T i B3=27,3 T. Prelazi izmedu
elektronskih stanja razlicitog | u osnovnom stanju 1D prstena desavaju se za vrednosti
magnetske indukcije koje odgovaraju neparnom umnosku polovine kvanta fluksa kroz
prsten. Stoga je polozaj preseka dat sa Bi/B;=(2i-1), i=2,3,... , gde je B; vrednost polja

za koju dolazi do prvog prelaza. Uocava se da je ovo priblizno ispunjeno za n=1,2, dok
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za manje vrednosti 7 dolazi do veéeg odstupanja u odnosu na sluc¢aj 1D prstena. Ovo je
posledica porasta lokalizacije u krateru usled smanjenja visine grebena. Pored toga,
dolazi do pomaka prelaza orbitalnih momenata elektrona ka veé¢im vrednostima B sa

smanjenjem visine grebena (Arsoski et al., 2013a).
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Slika 4.9. Energija osnovnog stanja: (a) elektrona, (b) teske Supljine u jednozonskoj

aproksimaciji i (c) Supljine kada je uraCunato meSanje zona prema Luttinger-Kohn-
ovom modelu. Tackasta crvena linija oznacava slucaj 7=0,8, isprekidanom zelenom
linijjom su prikazana stanja za 7=1,0 i puna plava linija opisuje slucaj 7n=1,2. Prelazi
izmedu stanja razliCitog orbitalnog momenta su oznaceni crnim tackama, a ugaoni

(orbitalni) moment svakog stanja je eksplicitno naznaéen na krivolinijskim ise¢cima.
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Efektivni potencijal ivica zona za hh stanja je dublji u krateru nego u grebenu
(vidi sl. 4.8(a)) pa je Supljina lokalizovana blize centru nanotacke od elektrona, Sto se
vidi sa sl. 4.7(e). Stoga, do prvog prelaza orbitalnog momenta za n =1,2 dolazi na
znacajno vecoj vrednosti B u poredenju sa elektronom (uporediti slike sl. 4.9(a) i (b)).
Za nize grebene, Sto su slucajevi 7=0,8 1 7=1,0, Supljina je konfinirana u manjoj
zapremini. Pored toga, efektivni potencijal barijere u grebenu se smanjuje sa
Smanjenjem visine grebena, Sto dovodi do povecanja srednjeg radijusa Supljine 1
kona¢no do pomaka prelaza orbitalnih momenata ka manjim vrednostima B sa

smanjenjem 7.

Moze se primetiti da se energija osnovnog stanja Supljine smanjuje u odnosu na
vrednost za B=0, $to je posledica velikog efektivnog g faktora za Supljinu u
jednozonskom modelu. MeSanje Supljinskih stanja usled vandijagonalnih elemenata u
kinetickom delu hamiltonijana i delu hamiltonijana naprezanja deluje na razlicite nafine
na jednocesticna stanja. Najpre, kineticki deo hamiltonijana deluje suprotno od

Zeemanovog efekta. Za vece vrednosti B ova zavisnost je priblizno linearna i posledica

je dominantnog uticaja S ¢lana. Ovaj efekat je toliko intenzivan da je osnovno stanje
Supljine za male vrednosti B f;=3/2 stanje, §to je u suprotnosti sa rezultatom

jednozonskog modela u kojem bi efektivni g faktor Supljine bio pozitivan i jednak
g, =6« . Kvalitativno poklapanje jednozonskog i visezonskog modela moZe se posti¢i

usvajanjem negativne vrednosti efektivnog g faktora Supljine, ¢ime se postize saglasnost

sa eksperimentalno dobijenim vrednostima g faktora ekscitona (Nakaoka et al., 2004). U

hamiltonijanu naprezanja dominantan je R &lan koji ima uticaj na dijamagnetski
koeficijent, §to se moze zakljuciti na osnovu prelaza orbitalnih momenata osnovnog
stanja prikazanih na sl. 4.9(c). Ovaj trend je slican kao i za stanja elektrona, tako da su
dijagrami na sl. 4.9(a) i (c) kvalitativno sli¢ni. S druge strane, poredenje sl. 4.9(b) i (c)
ukazuje na kvalitativne razlike zavisnosti energija jednocesti¢nih stanja od magnetskog
polja prema jednozonskom i visezonskom modelu. Ocigledno je da meSanje pojacava
efekat AB oscilacija osnovnog stanja Supljine. Takode, zbog prisutnog mesSanja, ne
moze se uociti jednostavna veza izmene lokalizacije Supljine usled efektivnih
potencijala ivica zona datih na sl. 4.8(a) i energija jednocesti¢nih stanja Supljine sa

povecanjem visine RLQD.
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Slika 4.10. Ekscitonska stanja najnize energije za date vrednosti orbitalnih momenata
spin gore elektrona u funkciji magnetskog polja. Opticki aktivna stanja 1,=0 (f,= —1)
prikazana su punom plavom linijom, dok su opticki neaktivna stanja =1 (f,= —2)
prikazana isprekidanom zelenom linijom. (Levi panel) Energije hh ekscitona za:
(@)n=0,8, (b) 7=1,0 (stanja najnize energije za potpuno otvoreni prsten umanjena za 45
meV su takode prikazana) i (c) 7n=1,2. (Desni panel) Energije ekscitona prema
visezonskom modelu za: (d) 7=0.8, (¢) 7=1,0 (stanja najnize energije za RLQD bez
uracunatog naprezanja uvecana za 125 meV su takode prikazana) i (f) 7=1,2 (umetak

prikazuje opseg B u kojem dolazi do preseka stanja najnize energije).

Slika 4.10 prikazuje energije najnizih stanja ekscitona u funkciji magnetskog
polja. Energije hh ekscitona dobijene pomoc¢u jednozonske aproksimacije date su na
levom panelu, dok su rezultati prema viSezonskom modelu prikazani na desnom panelu.
Primetne su male oscilacije oko kvaziparaboli¢ne zavisnosti od B, koje postaju
uocljivije sa porastom visine grebena. Ovo je u saglasnosti sa eksperimentalno
dobijenim rezultatima (Ding et al., 2010; Teodoro et al., 2010) i teorijskim proracunima

za potpuno otvorene kvantne prstenove (Arsoski et al., 2012; Tadi¢ et al., 2011). Za
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vrednosti 7 =0,8 i 7=1,0, osnovno stanje ekscitona, bilo hh ekscitona ili visezonskog, je
opticki aktivno u celom opsegu B od O do 30 T. Sa druge strane, za 1 =1,2 opticki
aktivno I, =0 stanje i opti¢ki neaktivno ly = —1 stanje hh ekscitona se ukrstaju na 19,1 T,
kao Sto je prikazano na sl. 4.10(c). Ovo ukrstanje je posledica smanjenja Coulombove
interakcije izmedu elektrona i Supljine u ekscitonu usled poveéanja polarizacije. Porast
polarizacije ekscitona sa porastom visine grebena je prethodno objasnjen na sl. 4.7 i sl.
4.8. Medutim, kod viSezonskog ekscitona do ovog ukrstanja ne dolazi u razmatranom
opsegu, $to je posledica uklju¢enja mesanja u model. Naime, kod jednozonskog modela
postoje ocigledne razlike prelaza orbitalnih momenata elektrona i Supljine (uporedi sl.
49(a) i (b)), a kako je I=le+lp, postoji mogucnost prelaza orbitalnih momenata
ekscitona sa porastom B.” Sa druge strane, u osnovnom stanju prelazi orbitalnih
momenata Supljine prema visezonskom modelu su sli¢ni prelazima orbitalnih momenata
elektrona (uporedi sl. 4.9(a) i (c)). Stoga se u razmatranom opsegu B na sl. 4.10(f) ne
uocCava prelaz orbitalnih momenata. Ipak, u razmatranom opsegu B postoji ocigledno
smanjenje razlike u energijama najnizeg opticki aktivnog i neaktivnog stanja, te do
ukrStanja stanja razli¢itog orbitalnog momenta dolazi na B=39,1 T. Medutim, ova stanja
imaju vrlo bliske energije (skoro kao dubleti), sto je prikazano na umetku na sl. 4.10(f).
Proracunom je ustanovljeno da razlika u energiji ova dva stanja ne prelazi vrednost 0,16

meV u opsegu od 30 do 50 T.

Razmatrani RLQD za 7n=1 je uporeden sa kvantnim prstenom sa potpunim
otvorom, ¢iji je poprecni presek dat na sl. 4.2(b) isprekidanom crta-tacka linijom. Radi
boljeg poredenja na sl. 4.10(b) prikazane su energije Iy =0 i I, = —1 stanja hh ekscitona,
¢ija je energija umanjena za 45 meV. Uocava se da je u celom razmatranom opsegu B
osnovno stanje ekscitona opti¢ki aktivno (Ik=0), §to je u saglasnosti sa prethodnim
teorijskim rezultatima dobijenim za nanoprstenove sa potpunim otvorom pravougaonog
poprecnog preseka (Tadi¢ et al., 2011). Oc¢igledno je da razlika energija najnizeg opticki
neaktivnog i opticki aktivnog stanja raste sa porastom B pa, za razliku od RLQD, do
prelaza orbitalnih momenata ne¢e do¢i ¢ak ni za mnogo vece vrednosti magnetskog

polja. Takode smo na sl. 4.10(e) uporedili stanja ekscitona prema viSezonskom modelu

za RLQD u slucaju kada se zanemare efekti naprezanja, sa slu¢ajem kada je naprezanje

“ Ukoliko ne bi uzeli u obzir Coulombovu interakciju orbitalni moment osnovnog stanja ekscitona bi se
menjao pri promeni orbitalnog momenta bilo samo elektrona bilo samo Supljine.
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uzeto u obzir. Pri tome su prikazane energije stanja f,x = -1 i f = -2 povecane za 125
meV, kako bi se promene energija ovih stanja za slucaj napregnutog i nenapregnutog
RLQD nasle u priblizno istom opsegu energija. Ocigledno je da, kao 1 u slucaju
kvantnog prstena sa potpunim otvorom, u slu¢aju RLQD kada naprezanje nije uracunato
postoje znaCajno manje oscilacije osnovnog stanja ekscitona nego kod napregnutog
RLQD. Takode je kod nenapregnutog RLQD uocen znatno manji dijamagnetski pomak
nego kod napregnutog, $to je posledica manje srednje kvadratne vrednosti rastojanja

elektrona i Supljine u ravni strukture (Godoy et al., 2006).
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Slika 4.11. (Levi panel) Grafik d°E,:/dB? u funkciji B za: (a) hh eksciton (crta-tacka
ljubicasta linija prikazuje rezultate za kvantni prsten sa potpunim otvorom); (b) eksciton
prema visezonskom modelu (crta-tacka ljubicasta linija prikazuje rezultate za RLQD
bez uracunatog naprezanja). (Desni panel) Varijacija reziduuma (ostatka) pri fitovanju
energije ekscitona oEy1 sa B za: (¢) hh eksciton (crta-tacka ljubicasta linija prikazuje
rezultate za kvantni prsten sa potpunim otvorom) i (d) eksciton prema visezonskom
modelu (crta-tacka ljubicasta linija prikazuje rezultate za RLQD bez uracunatog

naprezanja).
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Oscilacije najnizeg opticki aktivnog ekscitonskog stanja sa promenom B,
prikazane na sl. 4.10, procenjene su proratunom d’E, ,/dB? u funkciji B, $to je dato na

sl. 4.11(a) i (b) za hh eksciton i visezonski eksciton, redom. Kao alternativni metod za

procenu oscilacija, na sl. 4.10(c) i (d) prikazani su reziduumi oE,,, definisani

jednacinom (2.3.74), za hh eksciton i visezonski eksciton, redom. Moze se uoditi da i

dzExvl/dB2 I OE,, pokazuju oscilacije opadaju¢e amplitude i povecane periode sa

smanjenjem parametra 7. Ovo je posledica specifi¢ne raspodele naprezanja koja dovodi
do smanjenja barijere u grebenu i izdizanja dna jame u krateru sa smanjenjem 7, §to

dovodi do smanjenja polarizacije ekscitona, kao $to je ilustrovano na sl. 4.8(a).

Ustanovljeno je da su kod ekscitona racunatog prema viSezonskom modelu
oscilacije vece, $to se moze uociti i poredenjem sl. 4.10(a-c) i (d-f). U ranijoj teorijskoj
analizi (Tadi¢ et al., 2011) ustanovili smo da su oscilacije prisutne u oblasti B gde dolazi
do antiukrStanja ekscitonskih stanja istog orbitalnog momenta. Ova antiukrStanja
ocigledno su efektnija kada se efekti meSanja uklju¢e u model. Amplitude ekscitona
prema hh i viSezonskom modelu imaju vrednosti reda 0,1 meV, §to je u saglasnosti sa
rezultatima nedavnih merenja (Ding et al., 2010). Dobijene oscilacije su vece nego kod
nanoSoljice razmotrene u prethodnom poglavlju (Arsoski et al., 2012). Takode,
amplitude i period oscilacija za razlicite vrednosti 77 su bliske, a kako sve tri vrednosti 7
daju tri poprecna preseka realisti¢ne strukture, moze se re¢i da odstupanje od aksijalne
simetrije ima mali uticaj na ekscitonske AB oscilacije. Ako struktura poseduje

anizotropiju u ravni, §to je slucaj strukture eksperimentalno istrazene u referenci (Fomin

et al., 2007), promene d’E,,/dB? i &E,, u funkciji B bi trebalo da budu bliske slu¢aju

n =1, tj. srednjoj visini prstena. Racunanje stanja ekscitona u anizotropnim strukturama

prevazilazi okvire ovog rada.

Na sl. 4.11(a) i (c) crta-tacka linijama prikazane su i krive za nanoprsten, ¢iji je
presek dat na sl. 4.2(b). Uocava se da su oscilacije manje nego u slucaju RLQD. Vece
oscilacije kod nanotacaka sa nepotpunim otvorom su posledica vece polarizacije, koja
nastaje usled specifiéne raspodele naprezanja. Takode, za n = 1 ustanovljena je

dvostruko manja amplituda oscilacija kod nenapregnutog RLQD nego kod napregnutog,
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Sto se jasno uocava sa sl. 4.11(b) i (d). Mozemo zakljuciti da naprezanje nije presudno

za ekscitonski AB efekat, ali da dovodi do dvostruko veceg efekta.
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Slika 4.12. Varijacija karakteristicnih parametara hh ekscitona sa promenom B za
7=1,0: (a) (p,) (puna crvena linija) i (p,) (isprekidana plava linija), (b) (z,) (puna
crvena linija) i (z,) (isprekidana plava linija), (c) (p.)—(p,) (puna ljubicasta linija) i

(z.)—(z,) (isprekidana zelena linija) i (d) () (puna ljubicasta linija) i A (isprekidana

plava linija).

128



Kako bi preciznije utvrdili i objasnili oblik i poreklo oscilacija energije
osnovnog stanja ekscitona sa promenom magnetskog polja, karakteristicni radijusi za

najnize opticki aktivno stanje hh ekscitona u funkciji B za 7=1 prikazani su na sl. 4.12.
Moze se primetiti da je srednji radijus elektrona (p,), dat na sl. 4.12(a), ve¢i od
srednjeg radijusa Supljine <ph>, Sto se moze objasniti razlikama u konfiniranju i

efektivnoj masi. Varijacije vertikalnog poloZaja elektrona i Supljine u funkciji B, date na

sl. 4.12(b), su prakti¢no zanemarljive i priblizno imaju iste vrednosti. Medutim, razlika
<pe> —<ph> i <Ze>—<zh> znacajno opada sa porastom B, §to je prikazano na sl. 4.12(c).

Ovo smanjenje je posledica porasta Coulombove interakcije pri porastu magnetskog
polja. Stoga dolazi do smanjenja polarizacije ekscitona i konacno do prigusenja

ekscitonskih AB oscilacija, $to se moze uociti i na sl. 4.10 i sl. 4.11. Sli¢no kao kod
<pe>—<ph>, srednji radijus ekscitona u ravni p; osciluje oko linearno opadajuce
zavisnosti od B, kao na sl. 4.12(d). Medutim, usled porasta (p,) sa B i male efektivne
mase elektrona, efektivni radijus A, je rastuca funkcija od B. Takode, on osciluje na
sli¢an nacin kao py, ali sa znaCajno manjom amplitudom, od svega 0,3 nm za B u
opsegu od 0 do 30 T. U ovom opsegu magnetskog polja porast A, je manji od
smanjenja (0e)—(pn), S$to ukazuje na smanjenje efektivne povrsine koju opisuju
putanje elektrona i Supljine (Arsoski et al., 2013a).

Sa porastom vrednosti B elektronska i Supljinska stanja kod RLQD su bolje
konfinirana, §to dovodi do porasta vrednosti integrala preklapanja. Posledica je

opadanje py u funkcija B, pa je i srednja Coulombova potencijalna energija u ravni Vg,

definisana izrazom (2.3.75), opadajuca funkcija B, kao $to je prikazano na sl. 4.13(a).

Pazljivom analizom sl. 4.13 jasno se moze uociti da su oscilacije V¢ u fazi sa
oscilacijama py . Oscilacije oV¢)(B) su prikazane na sl. 4.13(b) zajedno sa reziduumom

osnovnog stanja ekscitona JE,;(B). Period oscilacija energije ekscitona je ocigledno

povezan sa oscilacijama Coulombovog potencijala. Moze se zakljuéiti da Coulombova
interakcija znacajno prigusuje ekscitonske AB oscilacije. Porast konfiniranja sa

povecanjem B ima suprotan uticaj na varijaciju ja¢ine oscilatora najnizeg opticki
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aktivnog stanja f,; od uticaja na V|, Sto se jasno vidi na sl. 4.13(c). Takode, uocava
se da su oscilacije f,; oko linearne funkcije od B suprotnog znaka od oscilacija V.
Ove oscilacije su korelisane sa oscilacijama g na sl. 4.12(d): kada p; ima vrednosti

iznad linearne funkcije od B, f, ; pada ispod vrednosti sli¢ne linearne funkcije.
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Slika 4.13. (a) Srednji Coulombov potencijal u ravni VCH (puna plava linija) osciluje
oko <VCH >, koje je modelovano linearno opadaju¢om funkcijom od B (isprekidana
zelena linija). (b) Varijacija reziduuma Coulombovog potencijala cS\/CH (puna plava

linija) i energije ekscitona oE,, (isprekidana zelena linija) sa porastom magnetskog

polja. (c) Jacina oscilatora za rekombinaciju najnizeg optic¢ki aktivnog stanja ekscitona
(puna plava linija) osciluje oko kvazi-linearne rastuce funkcije od B (isprekidana zelena

linija). Prikazan je slucaj hh ekscitona za 7=1,0.
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Slika 4.14. (a) Intenzitet fotoluminiscencije Ip, za rekombinaciju hh ekscitona u funkciji
B (rezultat za nanoprsten sa potpunim otvorom prikazan je crta-tacka ljubicastom
linijom). (b) Ip. za radijativnu rekombinaciju visezonskog ekscitona (rezultat za RLQD

bez uracunatog naprezanja prikazan je crta-tacka ljubicastom linijom).

Na sl. 4.14 (a) i (b) prikazane su varijacije intenziteta fotoluminiscencije za
ekscitonsku rekombinaciju prema jednozonskom 1 viSezonskom modelu, redom.
Velic¢ina lp. menja zakrivljenost u funkciji B, §to je kvalitativno slicno potpuno
otvorenim nanoprstenovima (Tadi¢ et al., 2011). Kako je za male vrednosti B eksciton
pretezno lokalizovan u opticki aktivnom osnovnom stanju, zavisnost lp. 0d B je sli¢na

zavisnosti f, ;, prikazanoj na sl. 4.13(c). Medutim, u slu¢aju 7=1,2, na mestima prelaza

osnovnog stanja ekscitona iz opti¢ki aktivnog u neaktivno, dolazi do znacajnog

smanjenja lp.. Zbog konaéne verovatnoce naseljenosti opticki aktivnih stanja ekscitona
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na nenultoj temperaturi, Ip. kontinualno opada kada B uzima vrednosti veée od By, §to je
prikazano na sl. 4.14(a). Takode, nadene su oscilacije u slucaju potpuno otvorenog
kvantnog prstena, kao i u slucaju kada se naprezanje RLQD zanemari. Medutim,

amplitude ovih oscilacija su znac¢ajno manje od onih u napregnutim RLQD-ovima.

4.4. Sazetak

U ovom poglavlju je razmotren uticaj varijacije dimenzija strukture na stanja
neutralnih ekscitona u nanotackama u formi nanoSoljice 1 realisticnih napregnutih
nanoprstenova u primenjenom magnetskom polju. Razmatrane geometrije dobro opisuju
kvantne tacke prstenastog oblika narasle metodom Stranski-Krastanova. U oba slucaja
ustanovljeno je da centralni sloj bitno utiCe na stanja neutralnog ekscitona u
(In,Ga)As/GaAs sistemima. U slucaju nanoSoljice, kada je disk na dnu tanak, nema
prelaza izmedu orbitalnih momenata ekscitona u osnovnom stanju. Tada je stanje nultog
ekscitonskog orbitalnog momenta osnovno stanje ekscitona, bez obzira na vrednost
magnetskog polja, Sto je slucaj sliCan kvantnom prstenu sa potpunim otvorom.
Medutim, pri porastu debljine diska, kao posledica naprezanja, dolazi do relokalizacije
teSkoSupljinskih stanja iz prstena u disk, dok elektroni ostaju lokalizovani u oblasti
prstena. To dovodi do povecanja polarizacije ekscitona, Sto rezultuje prelazima
orbitalnih momenata u osnovnom stanju, tj. osnovno stanje moZe postati opticki

neaktivno.

U slucaju realisti¢nih geometrija razmatran je uticaj visine grebena na povecanje
ekscitonskih AB oscilacija. Ustanovljeno je da naprezanje ima specifi¢an uticaj na
lokalizaciju Supljine, Sto je posledica karakteristicne raspodele naprezanja kod RLQD-
ova. Rezultati visezonskog modela sa prostorno zavisnim parametrima za Supljine
ukazuju na to da vandijagonalni elementi hamiltonijana naprezanja imaju znacajan
uticaj na polozaj preseka stanja razliCitog orbitalnog momenta, tako da se polozaji
preseka znacajno razlikuju od onih koji se dobijaju u jednozonskoj aproksimaciji.
Takode, za napregnute strukture razmatranih (uslovno malih) dimenzija vandijagonalni
elementi kinetickog dela hamiltonijana imaju efekat suprotan Zeemanovom, te

dominantna komponenta spinora u osnovnom Supljinskom stanju odgovara teskoj
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Supljini spina gore. Radi pravilne interpretacije u jednozonskoj aproksimaciji
neophodno je usvojiti negativne vrednosti efektivhog g faktora Supljine, Sto je u
saglasnosti sa rezultatima merenja (Nakaoka et al., 2004; Kleemans et al., 2009b).
Ustanovljeno je da povecanje visine grebena dovodi do smanjenja razlike u energijama
najnizeg opticki aktivnog i opti¢ki neaktivnog stanja, Sto ¢e dovesti do pomeranja
polozaja preseka orbitalnih momenata osnovnog stanja ekscitona ka manjim
vrednostima B. Cak i mala promena u visini grebena dovodi do znadajnog pomeraja
vrednosti magnetskog polja pri kojoj dolazi do prelaza orbitalnog momenta osnovnog
stanja ekscitona. U slucaju potpuno otvorenih nanoprstenova dobijene su manje
oscilacije osnovnog stanja ekscitona nego kod RLQD-ova. Takode, analiza RLQD bez
uradunatog naprezanja ukazuje na to da ekscitonske AB oscilacije postoje, pa se moze
zakljuciti da unutrasnji sloj ima povoljan uticaj na pojavu ekscitonskih AB oscilacija.
Medutim, kada se naprezanje uklju¢i u model dobijaju se dvostruko vece amplitude
oscilacija, §to ide u prilog Cinjenici da naprezanje ima povoljan uticaj na povecanje
amplitude ekscitonskih AB oscilacija. lako postoje znacajne razlike Supljinskih stanja
racunatih prema jednozonskom i viSezonskom modelu, dobijene su slicne vrednosti
ekscitonskih AB oscilacija, osim razlike u amplitudi, koja je veca u slucaju kada je
mesanje zona ukljuceno u prora¢un. Ustanovljeno je da postoje male razlike u periodi 1
amplitudi oscilacija osnovnog stanja ekscitona za analizirane razliite popre¢ne preseke,
Sto ukazuje na opravdanost aksijalne aproksimacije. Teorijski izraCunate amplitude AB
oscilacija osnovnog stanja ekscitona (Arsoski et al., 2013a) pokazuju dobro
kvantitativno slaganje sa eksperimentalno dobijenim vrednostima (Teodoro et al.,
2010).
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Glava s

Uticaj elektri¢nog polja na ekscitonske Aharonov-
Bohmove oscilacije

U glavi 3 analizirane su nenapregnute stukture sa dispozicijom zona | tipa, pri
¢emu su nadene zanemarljive amplitude ekscitonskih AB oscilacija, $to je posledica
male polarizacije ekscitona (Arsoski i Tadi¢, 2011). U prethodnoj glavi je ustanovljeno
da naprezanje moze znacajno da poveca polarizaciju ekscitona, §to dovodi do porasta
amplitude oscilacija (Arsoski et al., 2012; Arsoski et al., 2013a). U ovoj glavi
razmotri¢e se uticaj elektricnog polja primenjenog normalno na ravan strukture na

povecanje ekscitonskih AB oscilacija (Arsoski et al., 2013b).

5.1. Uvod

Sa stanoviSta analize uticaja elektri¢nog polja na poluprovodnicku nanotacku
posebno interesantna varijanta strukture viSestruko-preklopljenih nanoprstenova javlja
se u formi nanoprstena na nanodisku (engl. nanoring on nanodisk-NON) (Somaschini et

al., 2010). Oblik razmatrane aksijalno simetri¢ne strukture prikazan je na sl. 5.1 (a), ¢iji
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je poprecni presek dat na sl. 5.1(b). Tipi¢na vrednost spoljnje radijalne granice
eksperimentalno realizovanih struktura je reda 100 nm, dok je unutrasnji radijus grebena
na polovini Sirine reda nekoliko desetina nm (Somaschini et al., 2010). Primetimo da na
sl. 5.1 postoji udubljenje u centru diska, ali je struktura ipak jednostruko povezana.
Kako u strukturi tipa nanodiska AB oscilacije jednocesti¢nih i ekscitonskih stanja nisu

prisutne, nije a priori jasno da li u razmatranoj strukturi postoji ekscitonski AB efekat.

U ovoj glavi razmatrace se postojanje ekscitonskih i optickih ekscitonskih AB
oscilacija u realistiénim nenapregnutim nanoprstenovima | tipa. Takode ¢emo analizirati
uticaj spoljasnjeg elektricnog polja na ove oscilacije. Nedavno je pokazano da se
polarizacija neutralnog ekscitona moze povecati primenom elektricnog polja bilo
normalnog (Li i Peeters, 2011; Ding et al., 2010), bilo u ravni osnove (Maslov et al.,
2003). Nanostruktura je napravljena od GaAs/(Al,Ga)As, te su efekti naprezanja na
elektronsku strukturu zanemarljivi. Oblik analizirane strukture na sl. 5.1(a) verno
oslikava eksperimentalno dobijenu strukturu NON-a (Somaschini et al., 2010). Osnova
nanotacke je u Xy ravni, kao na sl. 5.1(a), dok su magnetsko i elektri¢no polje usmereni
u pravcu z ose. Poprec¢ni presek kroz centar NON-a 1 karakteristicne dimenzije date su
na sl. 5.1(b). Efekat elektricnog polja primenjenog u smeru narastanja strukture (F>0)
na stanja u provodnoj i valentnoj zoni ilustrovan je na sl. 5.1(c). Jednocesti¢na stanja su
izraGunata pomoc¢u jednozonskog modela, gde je Schrédingerova jednadina reSena
numeri¢ki primenom metoda kona¢nih elemenata. Energije neutralnog ekscitona
izraCunate su metodom egzaktne dijagonalizacije, kao Sto je objasnjeno u glavi 2.
Pokazatemo da se pomocu elektricnog polja moze menjati amplituda i period
ekscitonskih AB oscilacija u prstenastim strukturama formiranim tehnikom kaplji¢ne

epitaksije.

5.2. Model razmatrane strukture

Analizirana struktura modelovace se viSestrukim prstenovima, koji nisu
razdvojeni ve¢ medusobno preklopljeni, Sto predstavlja dobar model nanostruktura
proizvedenih tehnikom kapljicne epitaksije. Visina nanotacke modeluje se sumom

Gaussovih funkcija (Arsoski et al., 2013b):
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h(p.p)=h(p)=3he & | (5.1)
k

gde su pi ¢ polarne koordinate. Ovde, hy, px I Ck predstavljaju parametre fitovanja koji

odgovaraju visini, srednjem polupreéniku i $irini pojedina¢nih prstenova, redom.

(2)

(b)

160 120 80 40
p (nm)

Slika 5.1. (a) Sematski 3D prikaz analizirane strukture preklopljenih koncentri¢nih
nanoprstenova u formi nanoprstena na nanodisku (NON). (b) Vertikalni popreéni presek
NON-a duZ radijalne i1 z ose. Isprekidane linije prikazuju pojedinacne prstenove koji
formiraju NON. (c) llustrovani prikaz efekta elektriénog polja primenjenog U Smeru

narastanja strukture (F>0) na lokalizaciju elektrona i Supljine.

5.3. Numericki rezultati i diskusija

Usvojene su sledec¢e vrednosti parametara nanoprstenova koji formiraju NON:
h;=6,5 nm, »=30 nm, ¢;=18 nm, h,=6 nm, p,=70 nm, ¢,=50 nm, h3z=1 nm, p3=95 nm, i
C3=15 nm. Na ovaj nacin prilicno dobro je opisan oblik nedavno proizvedenih
prstenastih struktura (Somaschini et al., 2010), ¢iji je popreéni presek dat na sl. 5.1 (b).
Molarni udeo AlAs u leguri (Al,Ga)As je x=0,3. Efektivne mase elektrona i teske
Supljine u GaAs su 0,067my and 0,45mp, redom, dok se u (Al,Ga)As racunaju iz

interpolacionih formula (0,067+0,083x)mg i (0,45+0,2x)mg za elektron i tesku Supljinu,
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redom (Singh, 1993). Temperatura ambijenta je T=4,2 K, $to je vrednost u vecini
skorasnjih eksperimenata vezanih za nanotacke. Vrednosti energetskih procepa su uzete
iz rada (Vurgaftman et al., 2001), dok je za ofset provodne zone uzeto da iznosi 60%
razlike energetskih procepa (Arsoski et al., 2010). Kao $to je ve¢ ranije naznaceno,
pretpostavlja se da je permitivnost prostorno nezavisna i jednaka vrednosti u GaAs,
£&=12,5&. Vrednosti ostalih parametra su dati u Dodatku B. Ekscitonska stanja su
izraCunata za tri karakteristine vrednosti elektri¢nog polja, F= —100 kV/cm, 0 i 100
kV/cm.

Feyc (€V)

Loy (V)

FEexc (€V)

1.5352}
0051 152253354455
B(T)

~Ldo

Slika 5.2. Stanje ekscitona L=0 (puna plava linija), L= 1 (isprekidana zelena linija), L=
+2 (tackasta crvena linija) i L= +3 (crta tacka ljubicasta linija) najnize energije u NON-
u, za vrednosti elektri¢nog polja: (a) —100 kV/cm, (b) 0i (c) 100 kV/cm.
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Najniza energetska stanja ekscitona u NON-u u funkciji magnetskog polja za
vrednosti orbitalnog momenta od —3 do +3 i vrednosti elektri¢nog polja F=-100 kV/cm,
F=0 i F=100 kV/cm prikazana su na sl. 5.2. Za velike vrednosti elektricnog polja
usmerenog suprotno od smera narastanja strukture (z ose), tj. F =—-100 kV/cm, osnovno
stanje ekscitona je L=0. Medutim, male oscilacije oko kvaziparaboli¢ne zavisnosti sa
promenom magnetskog polja evidentne su na sl. 5.2 (a) i nastaju usled antiukrstanja sa
vi§im stanjima ekscitona istog orbitalnog momenta. Bez elektricnog polja elektron i
Supljina su sli¢no lokalizovani, te su oscilacije prigusene Coulombovom interakcijom.
Stoga, ekscitonske AB oscilacije nisu prisutne, $to je ocigledno na sl. 5.2 (b). Sli¢no kao
i za F=-100 kV/cm, osnovno stanje ekscitona ima orbitalni moment L=0 u razmatranom
opsegu B. Medutim, za F=100 kV/cm, u osnovnom stanju ekscitona javljaju se dva
prelaza orbitalnih momenata: prvi na oko 1 T, gde imamo prelaz sa svetlog na tamno
stanje L=0—>-1 i drugi na 4 T, gde dolazi do povratka na opticki aktivno stanje
L=-1—0 (Arsoski et al., 2013b). Ovo je pozeljan preduslov za pojavu optickog
ekscitonskog AB efekta (Govorov et al., 2002).

Zbog velikih lateralnih dimenzija nanotaCke, energije ekscitonskih stanja su
bliske. Stoga nekoliko stanja znacajno doprinose intenzitetu fotoluminiscencije, ¢ija je
zavisnost od magnetskog polja data na sl. 5.3(a)-(c), za vrednosti elektri¢nog polja kao
nasl. 5.2. Za F=-100 kV/cm i F=0 (sl. 5.3(a) i (b), redom), intenzitet fotoluminiscencije
je rastuca funkcija B, Sto je slicno rezultatima za napregnute samoasemblirane
nanoprstenove (Tadi¢ et al., 2011; Arsoski et al., 2012; Arsoski et al., 2013a). Medutim,
prelazi orbitalnih momenata L=0 i L=-1 u osnovnom stanju, prikazani na sl. 5.2 (c),
doprinose velikoj oscilaciji u intenzitetu fotoluminiscencije za F=100 kV/cm. Stoga,
opticki ekscitonski AB efekat moze biti uoen u analiziranim nanotackama ukoliko se
primeni adekvatna vrednost elektricnog polja u smeru narastanja strukture (Arsoski et
al., 2013b). Razlike u oscilacijama za elektricno polje u smeru z 0se i suprotnom smeru

mogu se objasniti razlikama u efektivnom konfiniranju elektrona i Supljine.
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Slika 5.3. Intenzitet fotoluminiscencije za vrednosti elektricnog polja: (a) —100 kV/cm,

(b) 0i (c) 100 kV/cm, i (d) srednji radijus ekscitona u ravni p 2a F= -100 kV/cm

(puna plava linija), F=0 (isprekidana zelena linija) i F=100 kV/cm (tackasta crvena
linija). Umeci prikazuju talasne funkcije jednocesti¢nih stanja najnize energije (len)=0)
za B=0.
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Umeci na sl. 5.3 prikazuju talasne funkcije najnizeg stanja elektrona i Supljine za
B =0. Posto elektron ima manju efektivhu masu, njegovo konfiniranje je slabije, te
elektricno polje ima slabiji uticaj na elektronske nego na teskoSupljinske talasne
funkcije. Kada je elektri¢no polje u smeru z ose, teSka Supljina je potisnuta u plato u
okolini centra, dok elektronska talasna funkcija ostaje lokalizovana u oblasti prstena
(uporedi umetke na sl. 5.3(b) i (c)). Posledica je veca razdvojenost elektrona i teske
Supljine, ne samo vertikalno ve¢ 1 u ravni, tj. dolazi do povecanja polarizacije ekscitona
(Arsoski et al., 2013b). Ovo pogoduje pojavi ekscitonskog AB efekta. Povecanje
polarizacije primenom elektri¢énog polja o€igledno je na sl. 5.3 (d), gde je predstavljena

varijacija p U funkciji B za tri vrednosti elektri¢nog polja.

5.4. Sazetak

U ovoj glavi razmotran je uticaj elektricnog i magnetskog polja na stanja
neutralnog ekscitona u nanotatkama koje su modelovane koncentriénim aksijalno
simetriénim preklopljenim prstenovima, S$to priblizno predstavlja formu nedavno
proizvedenih nanotacaka metodom modifikovane kaplji¢ne epitaksije. Elektricno polje
dovodi do povecanja vertikalne polarizacije, ali 1 do polarizacije u ravni, §to povoljno
uti¢e na pojavu ekscitonskih AB oscilacija. Proracun ukazuje da usled primene
elektriénog polja sa porastom magnetskog polja moze do¢i do visestrukih prelaza
osnovnog stanja ekscitona iz opticki aktivnog u opticki neaktivno i obratno. Posledica
ovoga je moguénost pojave intenzivnih oscilacija u intenzitetu fotoluminiscencije, $to
predstavlja osnovnu odliku opticke manifestacije ekscitonskog AB efekta. Ovo je u
suprotnosti sa predvidanjima za jednostruko povezane strukture, §to se moze pripisati
specificnom obliku nanotacke Kkoji omogucava uslove za poveéanje polarizacije

primenom elektri¢nog polja normalno na ravan strukture (Arsoski et al., 2013b).

140



Glava 6

Zakljucak

U ovoj disertaciji razmotreni su uticaji elektriénog i magnetskog polja na
elektronsku strukturu, ekscitonska stanja i opti¢ke osobine nanoprstenova i nanotacaka
slicnih nanoprstenovima. Posebna paznja posvetena je ekscitonskom Aharonov-
Bohmovom (AB) efektu i njegovoj opti¢koj manifestaciji (optickom ekscitonskom AB
efektu), zbog potencijalne primene u nanoelektronici i fotonici. Razmotrene su strukture
sa dispozicijom zona | tipa, kod kojih je tek u skorije vreme ovaj efekat

eksperimentalno verifikovan (Teodoro et al., 2010; Ding et al., 2010).

Karakterizacija tehnoloSkih procesa 1 njihovih modifikacija je od velikog
znacaja za kvalitativno 1 kvantitativno dobar opis morfologije strukture. Stoga je na
osnovu pregleda obimne literature skorijeg datuma najpre dat sistematizovani pregled
tehnika modifikovane kaplji¢ne epitaksije i Stranski-Krastanow (SK) moda rasta.
Takode su date karakteristike III-V jedinjenja i legura, osnovni parametri zonske

strukture ovih poluprovodnika i formule za njihov proracun.

Zatim su detaljno opisani razvijeni modeli za racunanje mehanickog naprezanja.
U slucaju anizotropne elasticnosti primenjen je kontinualno-mehani¢ki model za
proracun raspodele naprezanja, koja se odreduje na osnovu raspodele pomeraja za koju

je elasti¢na energija u razmatranoj zapremini (Kutiji) minimalna. Na ovaj nacin dobijen
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je sistem jednacina koji se moze resiti numericki ali zbog svoje kompleksnosti zahteva

velike racunarske resurse.

Strukture razmotrene u ovoj disertaciji poseduju aksijalnu simetriju, pa se dobri
rezultati za raspodelu naprezanja mogu dobiti pomoc¢u jednostavnog modela izotropne
elasti¢nosti. Uvodenjem Lameéovog potencijala u diferencijalnu jedna¢inu za pomeraj,
ovaj problem se svodi na reSavanje 2D diferencijalne jednacine. Za pravolinijske
granice popre¢nog preseka aksijalno simetri¢ne strukture, izraCunavanje raspodele
naprezanja u prostoru svodi se na numericko resavanje 1D integrala. Ovaj model moze
biti izuzetno koristan kada se koristi metod ekspanzije u bazis analitickih funkcija za
ra¢unanje jednoCesti¢na stanja u napregnutoj strukturi (Cukari¢ et al., 2012). Iako ovaj
metod za racunanje jednocesti¢na stanja nije koris¢en u ovoj disertaciji, napomenimo da
su matri¢ni elementi potencijala zapreminski integrali unutar izabranog domena za
reSavanje, Koji se mogu znacajno pojednostaviti i izra¢unati sa malom numeri¢kom
greskom (Cukari¢ et al., 2012). Ukoliko bi se potencijal raunao nezavisno od programa
za raCunanje vrednosti matri¢nih elemenata, neophodno bi bilo postaviti neuniformnu
mrezu kako bi se sa ve¢im brojem tacaka pokrila oblast u kojoj je izmena efektivnih

potencijala velika.

Proracun naprezanja ima veliki uticaj na racunanje jednocesti¢nih stanja.
Nanotacke koje su razmatrane su aksijalno simetri¢ne, pa je posebna paznja posvecena
aksijalnim modelima uticaja naprezanja na jednocesti¢na stanja. Uveden je hamiltonijan
naprezanja u viSezonskom modelu u aksijalnoj aproksimaciji koji ukljucuje
vandijagonalne elemente (efekte smicanja). Polaze¢i od izraza za elemente
hamiltonijana naprezanja u viSezonskom modelu u Descartesovim koordinatama
izvrSena je transformacija u cilindricne koordinate, gde su vandijagonalni elementi
transformisani u pogodnu formu u vidu zbira c¢lana koji dovodi do sprezanja
komponenti spinora istog ukupnog ugaonog momenta Supljine i ¢lana koji dovodi do
sprezanja sa komponentom susednog ugaonog momenta. Dimenzionom analizom za
parametre materijala razmatranih u okviru disertacije uo¢eno je da ¢lan koji dovodi do
sprezanja razli¢itih ugaonih momenata Supljine ima znacajno manju vrednost od ¢lana
koji spreze razliite komponente spinora, pa se u tom smislu u prvoj aproksimaciji moze
zanemariti. Ovo dovodi do aksijalne aproksimacije hamiltonijana naprezanja (Arsoski et

al., 2013a), sto predstavlja unapredenje postojeceg aksijalno simetricnog modela
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baziranog na dijagonalnoj aproksimaciji, tj. zanemarivanju vandijagonalnih ¢lanova u

delu hamiltonijana zavisnom od naprezanja (Tadi¢ et al. 2002a).

Za kvalitetan opis optickih osobina nanotacaka neophodno je precizno izracunati
energije ekscitonskih stanja, cemu je posvefena posebna paznja u ovoj disertaciji.
Formirani su modeli zasnovani na pristupu egzaktne dijagonalizacije pomocu bazisa
formiranog od proizvoda jednocCesti¢nih stanja elektrona i Supljine u realnom i
inverznom prostoru. Svaki od prikazanih modela ima svoje prednosti i mane. Model
proracuna u realnom prostoru ogranicen je na slucaj aksijalno simetri¢nih struktura i
zahteva raCunanje matrica velikih dimenzija, Ciji se elementi dobijaju pomocu 4D
integracije. Medutim, kada se matrice jednom izracunaju, nalazenje elemenata matrice
za reSavanje svojstvenog problema svodi se na mnozenje vektora proizvoda
jednocesti¢nih stanja elektrona i Supljine izraCunatom matricom. Ovaj metod se pokazao
kao prili¢no brz i robustan (Arsoski et al., 2012), ali zahteva da se posebna paznja obrati
na postavljanje mreze za konkretan poprecni presek aksijalno simetricne nanotacke. S
druge strane, egzaktna dijagonalizacija u inverznom prostoru (Tadi¢ i Peeters, 2004;
Tadi¢ et al., 2011; Arsoski et al., 2013a) zahteva proracun velikog broja Fourierovih
transformacija i odredenih integrala, Sto se mora ponoviti za svaku novu vrednost
eksternog polja i za svaku strukturu. Medutim, problem nalazenja vrednosti integrala
znacajno se moze pojednostaviti postavljanjem neuniformne mreze, koja bi sa ve¢im
brojem tacaka pokrio relevantan deo k-prostora. Takode, ovaj metod se moze efikasno
primeniti i na aksijalno nesimetri¢ne strukture, $to je jedna od tema buducéeg rada u ovoj

oblasti.

Kako bi se stekao bolji uvid u poreklo ekscitonskog 1 opti€¢kog ekscitonskog AB
efekta u disertaciji su uvedeni dimenzioni parametri ekscitona i model za procenu
amplitude oscilacija. Za razliku od ranije definisanih parametara koji prakti¢no
razmatraju radijus orbite elektrona, Supljine 1 ekscitona oko ose nanoprstena, uveden je
srednji ekscitonski radijus u ravni (Tadi¢ et al., 2011; Arsoski et al., 2013a), koji daje
podatak o polarizaciji ekscitona. Zajedno, ovi parametri daju kompletan uvid u poreklo i
amplitudu oscilacija osnovnog stanja ekscitona. Pored standardnog metoda za procenu
amplitude oscilacija koji se zasniva na analizi drugog izvoda osnovnog stanja ekscitona
(Grochol et al., 2006) uveden je model koji je zasnovan na fitovanju energije osnovnog

stanja polinomom cetvrtog stepena (Arsoski et al., 2013a). Kod 1D prstenova ova
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zavisnost je parabola, a polinom cetvrtog stepena unosi korekciju odstupanja od
paraboli¢ne zavisnosti, ¢ime su uracunati efekti koji poticu od konacne S§irine prstena.
Dobijene vrednosti za amplitude oscilacija su u saglasnosti sa eksperimentalnim
merenjima (Teodoro et al., 2010; Ding et al., 2010) i daju bolji kvalitativni uvid u
amplitudu i period oscilacija od metode zasnovane na nalazenju drugog izvoda (Arsoski
etal., 2013a).

Pored egzaktnih modela formirani su i aproksimativni analiticki i numeric¢ki
model za proracun stanja neutralnog ekscitona u aksijalno simetri¢nim strukturama male
visine u adijabatskoj aproksimaciji prema jednozonskim modelima elektronskih i
Supljinskih stanja. U postavljenom analitickom modelu reSenja za talasne funkcije su
konfluentne hipergeometrijske funkcije (Arsoski et al., 2010). Model je prilicno
jednostavan, ali se moze primeniti isklju¢ivo na aksijalno simetricne strukture
pravougaonog popre¢nog preseka, male visine i u slucaju kada naprezanje nije
urac¢unato u model. Takode, ovaj model ne uracunava Coulombovu interakciju. S druge
strane, numericki model polazi od ekscitonske Schrodingerove jednacine, gde se
prelaskom u povoljan sistem koordinata postoje¢i 6D problem svodi na 3D (Grochol et
al.,, 2006; Arsoski 1 Tadi¢, 2011). Coulombov potencijal je eksplicitno uracunat, a
efektivni potencijali koji su posledica naprezanja mogu se jednostavno ukljuciti u
model. lako je ovaj model zasnovan na adijabatskoj i jednozonskoj aproksimaciji, on

daje dobar uvid u moguénost postojanja ekscitonskih AB oscilacija.

Formirani aproksimativni modeli primenjeni su na dva koncentri¢na lateralno
spregnuta nanoprstena u magnetskom polju. Analizirani su GaAs/(Al,Ga)As
nanoprstenovi dobijeni metodom modifikovane kaplji¢ne epitaksije. U analiziranoj
strukturi ne postoji naprezanje, a minimalna lateralna dimenzija strukture je reda 100
nm 1 ograni¢ena je tehnoloskim postupkom. Odsustvo naprezanja dovodi do slicne
lokalizacije elektrona i Supljine $to zajedno sa relativno velikim lateralnim dimenzijama
strukture dovodi neutralni eksciton u rezim jake Coulombove interakcije. Stoga je
polarizacija ekscitona mala, odnosno zanemarljivo mala je efektivna povrs kroz koju
penetrira fluks magnetskog polja. Takode, stanje najnize energije ekscitona uvek je
opti¢ki aktivno u razmatranom opsegu magnetskog polja. Zbog velikih lateralnih
dimenzija strukture stanja najnize energije, od kojih je vecina opti¢ki neaktivna, su

bliska. Stoga je verovatnoca radijativne rekombinacije umanjena, a samim tim i
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intenzitet izlaznog zraCenja, Sto znaCajno otezava eksperimentalnu verifikaciju
oscilacija na konac¢noj temperaturi. Rezultati pojednostavljenog analitiCkog modela
(Arsoski et al., 2010) ukazuju na mogucnost postojanja oscilacija u najnizem stanju
ekscitona. Medutim, u analiziranom modelu Coulombova interakcija nije ukljucena.
Slozeniji numericki model (Arsoski et al., 2011) pokazuje da je eksciton u rezimu jake
Coulombove interakcije, odnosno da ima malu polarizaciju, a dobijene vrednosti
amplitude oscilacija osnovnog stanja ekscitona su reda peV. Takode, oscilacije jacine
oscilatora za radijativnu rekombinaciju su zanemarljive, pa se moze zakljuciti da se
ekscitonski AB efekat u nenapregnutim strukturama I tipa dobijenih kapljicnom
epitaksijom prakti¢no vrlo teSko moze uociti, kao 1 da je za kvalitativno i kvantitativno

dobar proracun stanja ekscitona neophodno uracunati Coulombovu interakciju.

Skora$nje eksperimentalne studije pokazale su da se ekscitonski AB efekat (za
neutralni eksciton) moze uociti kod struktura sa dispozicijom zona I tipa (Teodoro et al.,
2010; Ding et al., 2010) u slucaju kada je sastav materijala nanostrukture takav da
postoji naprezanje, §to je slucaj kod nanotacaka samoasembliranih SK tehnikom rasta.
Nanoprstenovi dobijeni ovom tehnikom imaju relativno male dimenzije (rezim slabe
Coulombove interakcije) Sto je povoljno za nastanak ekscitonskih AB oscilacija.
Takode, strukture samoasemblirane ovom tehnikom su jednostruko povezane, odnosno
postoji tanak sloj unutar nominalnog otvora prstena. U ovoj disertaciji je izvrSena
analiza oblika strukture, uticaja unutrasnjeg sloja 1 naprezanja na ekscitonske AB
oscilacije. Razmotrena su dva oblika aksijalno simetri¢nih nanotacaka: 1) idealizovana
struktura nanoSoljice (Arsoski et al., 2012) i 2) realisti¢na (eksperimentalna) struktura
nanotacke slicne nanoprstenu (Arsoski et al., 2013a). JednocCesti¢na stanja su izraCunata
pomoc¢u jednozonskog modela elektronskih stanja 1 jednozonskog ili viSezonskog
modela Supljinskih stanja. Kod nanoSoljice je ustanovljen relevantan uticaj unutras$njeg
sloja. Pri odredenim debljinama dna nanoSoljice dolazi do znaCajnog povecanja
polarizacije ekscitona usled relokalizacije Supljine u oblast dubokog efektivnog
potencijala koji se javlja u centralnom sloju, $to je posledica prisutnog naprezanja. Cak i
ovako idealizovan model ukazao je na mogucnost postojanja oscilacija najnizeg stanja
ekscitona, odnosno njihove opticke manifestacije. Za odredene debljine dna, najnize
stanje ekscitona moZe postati opti¢ki neaktivno, Sto dovodi do znacajnog pada u

intenzitetu fotoluminiscencije. Nesto bolji uvid u poreklo oscilacija dobijen je prema
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realisticnom modelu popre¢nog preseka strukture. Ustanovljeno je da kod realisticnih
oblika nanotacke dolazi do karakteristicne raspodele naprezanja, Sto ima specifican
uticaj na razdvajanje elektrona i Supljine. Stoga je za racunanje ekscitonskih stanja
pozeljno Koristiti realisticne modele geometrije. Ustanovljeno je da samo prisustvo
unutrasnjeg sloja povoljno uti¢e na pojavu ekscitonskih AB oscilacija. Medutim, kada
se naprezanje uklju¢i u model, amplitude oscilacija su dvostruko vece. Takode,
viSezonski model je dao veée amplitude oscilacija od jednozonskog. Naime, usled
mesSanja zona Supljina energije susednih stanja su manje razdvojene nego energije teskih
Supljina racunate prema jednozonskom modelu, pa su i antiukr$tanja ekscitonskih stanja
istog orbitalnog momenta efektnija. Analizom aksijalno simetri¢nih nanotacaka ¢ije su
dimenzije slicne eksperimentalnim utvrdeno je da su amplitude oscilacija reda veli¢ine
izmerenih (Teodoro et al., 2010; Ding et al., 2010) i da ne zavise mnogo od razmatranog
popre¢nog preseka. Moze se zaklju€iti da iako u realnim strukturama postoji mala ali
uoc€ljiva anizotropija (razmatrani poprecni preseci se ne razlikuju znacajno) primena
aksijalne aproksimacije za geometriju, naprezanje i kineticki deo hamiltonijana daju

dobru procenu ekscitonskih AB oscilacija (Arsoski et al., 2013a).

U disertaciji je, takode, analiziran uticaj elektri¢nog polja na ekscitonska stanja u
magnetskom polju nenapregnutih nanotacaka prstenastog oblika sa dispozicijom zona I
tipa. Ustanovljeno je da u realisticnim geometrijama sa nepotpunim otvorom elektri¢no
polje primenjeno u pravcu narastanja strukture moze dovesti do razdvajanja elektrona 1
Supljine, ne samo u vertikalnom pravcu, nego i u ravni strukture (Arsoski et al., 2013b).
Povecanje lateralne polarizacije uti¢e na pojavu AB oscilacija najnizeg stanja ekscitona.
Pri tome, osnovno stanje u odredenim opsezima moze postati opticki neaktivno, $to
dovodi do intenzivnih oscilacija u intenzitetu fotoluminiscencije (Arsoski et al., 2013b).
Ovo je posledica specificne geometrije strukture, pri ¢emu amplituda oscilacija
intenziteta fotoluminiscencije zavisi od smera primenjenog elektricnog polja, Sto se
mozZe objasniti razlikom u efektivnim masama elektrona i Supljine. Treba napomenuti da
ovi efekti nisu jo§ razmatrani ekperimentalno. Pri velikim intenzitetima primenjenog
elektricnog polja dolazi do znacajnog povecanja vertikalne polarizacije, §to dovodi do
smanjenog preklapanja jednocesti¢nih talasnih funkcija. Na ovaj nacin u velikoj meri je

smanjena verovatno¢a rekombinacije, a kao posledica istog bi¢e smanjen 1 intenzitet
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fotoluminiscencije. U eksperimentalnim okolnostima ovo moze da oteza verifikaciju

analiziranog efekta.

Generalno, na osnovu rezultata disertacije moze se doneti nekoliko vaznih
zaklju¢aka. U nenapregnutim strukturama sa dipozicijom zona | tipa dobijenih
kapljicnom epitaksijom ekscitonski AB efekat je zanemarljiv. Strukture su relativno
velikih lateralnih dimenzija, pa je polarizacija neutralnog ekscitona mala usled jake
Coulombove interakcije. Kod nenapregnutih struktura sa nepotpunim otvorom, kao §to
je nanos$oljica na nanodisku, polarizacija se moze povecati pomocu elektri¢nog polja
primenjenog normalno na ravan strukture, Sto dovodi do opticke manifestacije AB
oscilacija. Sa druge strane, prstenovi samoasemblirani SK tehnikom su jednostruko
povezane napregnute strukture malih lateralnih dimenzija. Kod relativno malih
nanoprstenova uticaj Coulombove interakcije je manji nego kod velikih. Takode,
prisustvo unutrasnjeg sloja i naprezanja dovodi do povecanja polarizacije ekscitona, §to
povoljno uti¢e na pojavu ekscitonskih AB oscilacija. Raspodela naprezanja je bitno
odredena oblikom strukture. Efekti naprezanja imaju veliki uticaj na jednocCesti¢na
stanja, te je primena odgovarajuéeg modela geometrije pri proraéunu naprezanja vazna
za analizu optickih efekata. Moze se zakljuciti da su ekscitonski i opticki ekscitonski
AB efekti prisutni u napregnutim nanotackama I tipa oblika sli¢nog prstenu, ali bez
postojanja otvora. Takode, treba napomenuti da se i kod ovih struktura amplitude
oscilacija mogu kontrolisati primenom normalnog elektri¢nog polja, §to je u skorije

vreme eksperimentalno i teorijski verifikovano (Ding et al., 2010).

Rezultati disertacije ukazuju da elektronska struktura jednocesti¢nih stanja i
ekscitona (ekscitonska struktura) i opti¢ke osobine nanotacaka i nanoprstenova znac¢ajno
zavise od oblika i sastava nanostrukture, kao i od naprezanja, eksternog magnetskog i
elektri¢énog polja. Pored toga, elektronska struktura znacajno zavisi 1 od meSanja izmedu
stanja valentne zone. Modelovanje elektronske strukture mora uzeti u obzir navedene
faktore kako bi se adekvatno opisale opticke osobine razmatranih nanostruktura. Dalji
rad bi mogao da obuhvati niz interesantnih tema, kao Sto su: razmatranje uticaja
anizotropije na AB oscilacije, ekscitonski AB efekat u naslaganim strukturama diskova i
prstenova, razmatranje uticaja ¢lanova koji uklanjaju aksijalnu simetriju u visezonskom
modelu na ekscitonska stanja, modelovanje ekscitonskog AB efekta u prstenovima i

tackama II tipa, racunanje stanja naelektrisanog ekscitona itd.
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Dodatak A

Aharonov-Bohmov efekat

U klasi¢noj elektrodinamici elektri¢ni skalar potencijal ¢ i magnetski vektor
potencijal A nisu neposredno merljive fizicke veliGine, tako da u Maxwellovim
jednacinama eksplicitno figuriSu elektricno 1 magnetsko polje, a ne pridruZeni im
potencijali. Ovi potencijali, uz odredene kalibracije, se mogu koristiti za dobijanje
ekvivalentnih kanonskih izraza za klasi¢ne jednacine. Medutim, u kvantnoj mehanici
fundamentalni izrazi su u kanonskoj formi, pa se potencijali ne mogu eliminisati iz
jednacina.

Znacaj ovih potencijala demonstrirali su Aharonov i Bohm u misaonom
eksperimentu (Aharonov i Bohm, 1959). Oni su pokazali da magnetski vektor potencijal
moze da uti€e na ponaSanje naelektrisane Cestice, Cak 1 ako se ona kre¢e u oblasti u
kojoj je polje nula. Posmatrajmo interferencionu Semu prikazanu na sl. A.1. Neka se
posmatra interferencija u tacki P na ekranu. Postoje dve alternativne putanje y1 i y2 koje
zatvaraju povrs kroz koju penetrira fluks @ magnetskog polja opisanog vektor
potencijalom A(F). Tada je promena faze duz i-te putanje koja je posledica postojanja
vektor potencijala u oblasti kretanja Cestice naelektrisanja —q (Aharonov i Bohm, 1959):
6(@)=6,0) - [Ad. (A1)

%

dok je fazna razlika izmedu dve putanje:
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5(@) = 5(0) —% [ Adi'=65(0) —2;;(% ,

n-ra

(A2)
0

gde je ®o=h/q kvant fluksa magnetskog polja. Tada je, u posmatranoj tacki P na ekranu,

verovatnoca transmisije zavisna od fluksa (Ihn, 2010):

T(®) = T,(0) + T, (0) + 2{T,(0) T, (0) cos[§(0) 27 g} , (A3)
0

gde je Ti(0) verovatnoca transmisije kroz i-ti otvor do tacke P na ekranu, a dodatni ¢lan
27-® /D, koji je posledica fluksa magnetskog polja, naziva se Aharonov-Bohmova
faza. Ocigledno je da je transmitansa u posmatranoj tacki periodi¢na funkcija od fluksa:
T(P) = T(D + nd,), (A.4)

gde je n—celobrojna vrednost.

ekran A
—. AP
’Yl ——
- ~
’_—’—' /,
- e
* s = @ _-
1Zvor ‘-._v/ 2
Dy

Slika A.1. Prikaz interferencione $eme za demonstraciju Aharonov-Bohmovog efekta.

Analizirani slucaj je prilicno uopsten. Kako bi razmotrili uticaj AB efekta na strukture
tipa nanoprstena, razmotrimo slucaj naelektrisane Cestice koja se krece po kruznoj
putanji poluprec¢nika R unutar koje je postavljen idealan solenoid teorijski beskonacne
duzine i poluprecnika Rs (Rs <R), kao na sl. A.2. Ukoliko kroz navoje solenoida protice
struja | unutar solenoida postoja¢e uniformno magnetsko polje indukcije B = Be,, dok

¢e van solenoida polje biti jednako nuli. Fluks polja kroz povrS koju ograni¢ava

trajektorija c naelektrisane Cestice je:
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@z{ﬂdr:ifA(p)-é(odl -é(p:ifA(p)dl = 27RA(R) . (A5)
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Slika A.2. Skica naelektrisane Cestice —( koja se krece po kruznoj putanji poluprecnika
R unutar koje je postavljen idealan solenoid teorijski beskonac¢ne duzine i polupre¢nika

Rs, gde je Rs<R.

Schrodingerova jednacina za slucaj jednodimenzione kruzne putanje poluprecnika R je:
2
~ 1 (2 = 1( ..1_ 0
H=—Ip+09A| +V(r)=—/| —-in—6,—+q9A(R)-€, | +V(R)=
- (p+aaf +v(r) Zm[ 2% AR j (R)

2 2 2
_ 1 —ihié i+qioé¢ +V(R) = L 5 —ii+2 +V(R),
2mR op @,

(A.6)

gde je m masa naelektrisane Cestice, a potencijal V je aksijalno simetrican i konfinira

Cesticu na putanju poluprecnika R. Zbog aksijalne simetrije talasna funkcija je data sa:

1 i,
v (9) T2n (A7)
gde je | orbitalni kvantni broj, a svojstvene vrednosti energije su:
72 Y
2mR D,

gde je V(R) usvojeno za referentnu vrednost energije. Skica disperzionih relacija za

razli¢ite vrednosti orbitalnog kvantnog broja | data je na sl. A.3.
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Slika A.3. Skica svojstvenih vrednosti za eksperiment sa sl. A.2 za vrednosti orbitalnog

kvantnog broja u opsegu le[-2,2] u funkciji ®/dy.

U originalno predlozenom eksperimentu (Aharonov i Bohm, 1959) snop elektrona se
pocepa na dva identicna snopa koji prolaze sa razli¢itih strana pored dugackog
solenoida nakon Gega se spajaju na ekranu gde se posmatra interferentna slika. Sema
razmatranog eksperimenta je data na sl. A.4, gde je usvojeno da se nakon cepanja
snopovi krecu po polukruznim putanjama radijusa R. Faza koju akumuliraju snopovi
bice:

0. () :@(0)—% Z\df:in;%, (A.9)

7+

A o+

Slika A.4. Sematski prikaz putanja oko prstena u smeru kazaljke na satu “c—" i u

suprotnom smeru “cc+”.
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pa je ukupna fazna razlika nakon spajanja:

S(@) =272 (A.10)
(DO

Merenjem izmene intenziteta pri interferenciji u funkciji promene fluksa @® kroz

solenoid moze se eksperimentalno verifikovati AB efekat.

Na osnovu misaonog eksperimenta prikazanog na sl. A.4 moze se konstruisati
interferometar kao na sl. A.5. U ovom interferometru snop elektrona koji ulazi u
interferometar (levo) deli se na dva talasa jednakih amplituda, pri ¢emu svaki talas
obilazi po jedan krak polukruzne petlje. Na drugom kraju interferometra (desno) talasi
se superponiraju i posmatra se interferentna slika. U standardnoj realizaciji u kojoj bi
incidentni talas padao na dva jednaka otvora, nakon difrakcije na otvorima veliki deo
zracenja bi se rasejao daleko od oblasti u kojoj postoji magnetsko polje i ne bi se mogao
fokusirati u posmatranu tacku na ekranu. Stoga se za realizaciju ovog ekperimenta
koristi struktura kvantnog prstena sa kontaktaktima (npr. moze se koristiti struktura

sli¢na jednoelektronskom tranzistoru), kao na sl. A.5.

" B

0

Slika A.5. Sematski prikaz kvantnog prstena kori¢enog za realizaciju Aharonov-

Bohmovog eksperimenta.

Za razliku od originalno predlozenog eksperimenta, gde su se elektroni kretali u
oblasti gde ne postoji magnetsko polje, ovde to nije moguce prakti¢no realizovati. Stoga
¢e na elektrone koji prolaze kroz prsten delovati i Lorentzova sila, koja bi
prouzrokovala ciklotronsko kretanje elektrona ukoliko bi on bio slobodan. Kako je

elektron konfiniran u oblasti prstena ovo se nece desiti. Moze se re¢i da su efekti
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Lorenzove sile zanemarljivi ukoliko je ciklotronski radijus mnogo manji od radijusa

prstena, $to je u ovom eksperimentu i ispunjeno.

Kao rezultat interferencije dobija se karakteristi¢na slika (videti sl. A.6). Ovde je
prikazana zavisnost otpornosti strukture (magnetootpornost) u funkciji primenjene
magnetske indukcije B. Uocava se jasna periodi¢nost smene maksimuma i minimuma u
snimljenoj zavisnosti, gde je period oscilacija ®o. Interferencija je konstruktivna kada
ceo broj kvanata fluksa prolazi kroz prsten, $to odgovara minimumima na slici A.6.
Kako je prsten kona¢ne S$irine dobijena zavisnost nije idelna. Ukoliko bi prsten bio
beskonacno tanak, $to je idealizovana predstava, za vrednosti fluksa koje odgovaraju
neparnom broju polovina kvanta fluksa otpotnost bi bila beskona¢no velika. Pored
uocene preiodi¢nosti na sl. A.6 mogu se uociti i oscilacije dvostruko vece ucestanosti.
One su posledica refleksije dela talasa na drugom kraju prstena. Reflektovani talasi se
kreéu prema ulaznoj grani istom putanjom kojom su i dogli. Cak i kada bi se u
potpunosti mogli zanemariti efekti vezani za interakciju elektrona sa materijalom
prstena, kao posledica refleksije postojala bi konacna efektivna otpornost analiziranog

sistema (Ret > 0), tj. na izlazu bi se registrovao uvek intenzitet manji od incidentnog.

31 | | | | | | | | | L} ]

30k I=14nA T=17K
) Vig =300 mV

28F

27k
20 -

Resistance (k)

25F

23 1 [ | [ ] 1

08 -06 -04 -02 0 0.2 0.4 0.6 0.8
Magnetic field (T)

Slika A.6. Eksperimentalni rezultati merenja otpornosti pri prostiranju snopa kroz

strukturu kvantnog prstena Sematski prikazanog na sl. A.5 (Ihn, 2010).
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Dodatak B

Parametri zonske strukture I11-1V jedinjenjai legura

Tabela B.1. Parametri zonske strukture GaAs (Vurgaftman et al., 2001).

Parametar Naziv Preporucena vrednost
Eq (eV) Energetski procep u I tacki 1,519
o' (meV/K) | Varshnijev parametar o u T tacki 0,5405
B (K) Varshnijev parametar fu I" tacki 204
me (M) efektivna masa elektrona na 0 K u I" tacki 0,067
" Luttingerov parametar y; 6,98
Vs Luttingerov parametar y, 2,06
75 Luttingerov parametar y;, 2,93
Ep(eV) Kaneov parametar 28,8
a, (eV) deformacioni potencijal u provodnoj zoni 7,17
a, (eV) deformacioni potencijal u valentnoj zoni 1,16
b(eV) deformacioni potencijal b -2
d(eV) deformacioni potencijal d -4.,8
¢, (GPa) konstanta (moduo) elasti¢nosti C, , , 1221
¢,, (GPa) konstanta (moduo) elasti¢nosti C, X)X, 566
Cu4 (GPa) konstanta (moduo) elasti¢nosti Cxixjxin 600
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Tabela B.2. Parametri zonske strukture AlAs (Vurgaftman et al., 2001).

Parametar Naziv Preporucena vrednost
E, (eV) Energetski procep u I tacki 3,099
o' (meVIK) Varshnijev parametar o u I" tacki 0,885
B (K) Varshnijev parametar Su I" tacki 530
E; (eV) Energetski procep u X tacki 2,24
a” (meV/K) | Varshnijev parametar « u X tacki 0,870
B*(K) Varshnijev parametar fu X tacki 530
me - (M) efektivhna masa elektrona na 0 K u I" tacki 0,15
" Luttingerov parametar y, 3,76
¥, Luttingerov parametar y, 0,82
Vs Luttingerov parametar y;, 1,42
Ep(eV) Kaneov parametar 21,1
a, (eV) deformacioni potencijal u provodnoj zoni -5,64
a, (eV) deformacioni potencijal u valentnoj zoni 2,47
b(eV) deformacioni potencijal b -2,3
d(eV) deformacioni potencijal d -3,4
¢, (GPa) konstanta (moduo) elasticnosti C, , , 1250
¢, (GPa) konstanta (moduo) elasti¢nosti Cxixixjxj 534
Cu4 (GPa) konstanta (moduo) elasti¢nosti Cxixjxin 542
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Tabela B.3. Parametri zonske strukture InAs (Vurgaftman et al., 2001).

Parametar Naziv Preporucena vrednost
E, (eV) Energetski procep u I tacki 0,417
o' (meVIK) Varshnijev parametar o u I" tacki 0,276
B (K) Varshnijev parametar Su I" tacki 93
me - (M) efektivna masa elektrona na 0 K u I" tacki 0,026
" Luttingerov parametar y, 20
¥, Luttingerov parametar y, 8,5
Vs Luttingerov parametar y, 9,2
Ep (eV) Kaneov parametar 21,5
a, (eV) deformacioni potencijal u provodnoj zoni -5,08
a, (eV) deformacioni potencijal u valentnoj zoni 1
b(eV) deformacioni potencijal b -1,8
d(eV) deformacioni potencijal d -3,6
¢, (GPa) konstanta (moduo) elasti¢nosti C, , , . 8329
¢, (GPa) konstanta (moduo) elasti¢nosti Cxixixjxj 4526
Cos (GPa) konstanta (moduo) elasti¢nosti Cxixjxixj 3959

Tabela B.4. Parametri zakrivljenja za (Al,Ga)As (Vurgaftman et al., 2001).

Parametar Naziv Preporucena vrednost
E, (eV) za energetski procep u I tagki —0,127+1,310x
Eg( (eV) za energetski procep u X tacki 0,055
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Tabela B.5. Parametri zakrivljenja za (In,Ga)As (Vurgaftman et al., 2001).

Parametar Naziv Preporucena vrednost
E, (eV) za energetski procep u I tacki 0,477
m; (M) za efektivnu masu elektrona na 0 K u I" tacki 0,0091

za efektivnu masu teske Supljinena O Ku I’

* -0,145
M ooz (Mo) tacki u kristalografskom pravcu [001]

za efektivnu masu lake Supljinena 0 Ku I"

* 0,0202
m m, )
i ooz (Mo) tacki u kristalografskom pravcu [001]

Vs —Va za razliku Luttingerovih parametara y; i 7, 0,481
Ep(eV) za Kaneov parametar -1,48
a, (eV) za deformacioni potencijal u provodnoj zoni 2,61

Za podatke date u tabeli B.5 veza Luttingerovih parametara i vrednosti efektivnih masa

Supljine u kristalografskom pravcu [001] data je relacijom (2.2.20).
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Dodatak C

Uticaj anizotropije elasti¢nosti na lokalizaciju
elektrona i Supljina u realnim strukturama

Eksperimentalno je utvrdeno da oblik realnih RLQD-ova odstupa od aksijalno
simetricnog (Offermans et al., 2005; Fomin et al., 2007). Dobar opis grani¢ne povrsi
In(Ga)As tacke 1 GaAs matrice pokazao je model u kojem je usvojeno da je donja
grani¢na povr§ idealno ravna i paralelna (x,y) ravni, dok se debljina sloja In(Ga)As (tj.
visina tacke) menja u funkciji polozaja u (X,y) ravni. Funkcija visine tacke u

cilindri¢nim koordinatama glasi (Offermans et al., 2005; Fomin et al., 2007):

s P esin@o) - i-(o/R-1F]

O ;
_ [lp=R)/ ] +1
h(p,p) = hoo [hM @+ fSin(%¢)) - hoo]

“ le-R)yF 1

Parametri koji figuriSu u jednacini definisani su u poglavlju 4.3, ¢ predstavlja polarni

(C.1)

p>R

ugao (cirkularnu koordinatu), a familiji kristalografskih pravaca <100> odgovaraju ose
referentnog Descartesovog koordinatnog sistema. Slika realne strukture RLQD za
konkretne vrednosti parametara data je na sl. C.1(a). Relevantni popre¢ni preseci U (p,z)
ravni za vrednost polarnog ugla: ¢g=r/4 — (110)-presek (puna plava linija), =0 —
(100)-presek (isprekidana linija) i ¢=—al4 — (110)-presek (tackasta crvena
linija), dati su na sl. C.1(b).
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h (nm)

Slika C.1. (a) Konturni 3D prikaz grani¢nih povrsi izmedu In(Ga)As i GaAs u kvantnoj

tacki realistine geometrije definisane jedna¢inom (C.1) za R= 11,5nm, hy = 1,6 nm,

hm= 3,6 nm, h,,=0,4 nm, yo=3 nm, y.,=5nmi &=0.2; (b) Popre¢ni preseci tacke u

ravnima: ¢=a4 — (110) presek (puna plava linija), ¢=0 — (100) presek (isprekidana
linija) i g=—a14 — (110) presek (tackasta crvena linija).

Pored nepostojanja aksijalne simetrije, realne nanotacke sli¢ne nanoprstenovima
imaju anizotropne elasti¢ne osobine koje su posledica anizotropije elasti¢nosti masivnih
materijala od kojih su ove strukture saCinjene. Da bi se pravilno opisala ova
anizotropija, potrebno je koristiti odgovaraju¢i model, na primer, onaj opisan U

poglavlju 2.1.2. Koriste¢i ovaj model izracunali smo raspodelu naprezanja u strukturi
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prikazanoj na slici C.1(a). Na osnovu dobijene raspodele naprezanja generisani su
dijagrami na slici C.2. Gornji panel na ovoj slici prikazuje raspodelu efektivnih
potencijala u (110) preseku, srednji panel u (100) preseku, dok donji panel prikazuje
efektivne potencijale u (110) ravni. Moze se zakljuciti da ¢e i elektron i teska Supljina
biti konfinirani u tacki, dok ¢e laka Supljina biti konfinirana van tacke. Uocava se slaba
zavisnost raspodele potencijala od poloZzaja preseka, bez obzira na nepostojanje

aksijalne simetrije i postojanje anizotropije elasti¢nosti.

g{ (eV) h}, (eV) I/E;, (eV)
01 0.1 01
0 0.05 005 0.05
0 0 0
— 0.05 005 — 5 003
g 0.1 o1 E 0.1
w0 015 015 0 0 015
s 02 0 02
025 025 025
-10) 03 03 .0 03
15 20 25 15 20 25 30 5 10 15 20 25 30
? ptam) " tam) p (nm)
Vir(eV) Vi (V) Vi V)
0.1 0.1 01
0.05 005 o 0.05
0 0 0
- 0.05 005 ~ 5 005
E 0.1 o1 B 0.1
w 015 015 w0 015
02 02 02
£0.25 -0.25 -0.25
10 . 03 03 .10 1 0.3
5 30 15 20 25 30 0 5 10 15 20 25 30
p (nm) P (nm) p (nm)
I/;,' (CB"{ th (eV) I/lh (eV)
005 1o 00s 0.0
0 0 0
005 ~ 005 ~ 5 005
o1 £ o1 B 0.1
015 0 0 015 0 9 015
02 g 0 02
025 025 025
. . 03 108 03 -10f 03
5 10 15 20 25 15 20 25 30 10 15 20 25 30
p (nm) P (nm) p (nm)

Slika C.2. Efektivni potencijali elektrona, lake Supljine i teSke Supljine u razli¢itim
popreénim presecima anizotropnog RLQD: (gornji panel) (110) presek: (a) Ver, (b) Vin,
(c) Vin; (srednji panel) (100) presek: (d) Vei, (€) Vin, () Vin i (donji panel) (110) presek:
(9) Ver, (n) Vi i (i) Vin.

Potencijali prikazani na slici C.2 su uporedeni sa rezultatima modela izotropne

elasticnosti primenjenog na aksijalno simetricne strukture. Efektivni potencijali
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elektrona i Supljine izracunati na osnovu rezultata primene modela izotropne elasti¢nosti

prikazani su na slici C.3. Ovde je ugaono zavisni ¢lan u jednacini (C.1) (1+&sin(2¢))

zamenjen parametrom 7, tako da je dobijena nanotacka aksijalno simetri¢na. Raspored

na slici C.3 je isti kao na slici C.2, samo sadaza n=0,8, n=1,01 n7=1,2, koji definisu

aksijalno simetri¢ne strukture popre¢nog preseka koji odgovara (110), (100) i (110)

preseku kvantne tacke date na slici C.1. Uocava se kvalitativna i kvantitativna slicnost

dobijenih dijagrama na slikama C.2 i C.3. Ovi rezultati ukazuju da ukoliko se zanemare

vandijagonalni elementi hamiltonijana naprezanja: (1) izabrana aksijalna aproksimacija

oblika strukture je opravdana i (2) elasti¢ne osobine strukture su pribliZzno izotropne.
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1 015
02
-3
025
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R 03
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Slika C.3. Efektivni potencijali elektrona, lake Supljine i teske Supljine u RLQD-u ¢iji je

poprecni presek definisan jednac¢inom (4.1). Rezultati su dati za 7 = 0,8: (a) Ve, (b) Vi,
(C) V|h; n= 1,0: (d) Ve|, (e) th, (f) V|h i n= 1,2: (g) Ve|, (h) th i (I) V|h.
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Treba imati u vidu da je anizotropni 3D model numericki daleko prohtevniji, tj.
broj jednacdina sistema koji se mora resiti je daleko vec¢i nego u modelu izotropne
elasticnosti, koji se za aksijalno simetricne strukture svodi na 2D model. Kako bi
smanjili neophodne memorijske resurse i vreme racunanja pomocu anizotropnog
modela, granice domena za reSavanje (kutije) na kojima se smatra da je doslo do
potpune relaksacije strukture potrebno je postaviti na mnogo manju udaljenost od tacke
u odnosu na izotropni model, Sto predstavlja izvesnu aproksimaciju. Na ovaj nacin se
mogu dobiti znacajna odstupanja raspodele naprezanja od rezultata proracuna kada se
usvoje dimenzije domena za reSavanje mnogo veée od dimenzija tacke, pri cemu se
najveca odstupanja dobijaju u blizini heterospoja tatka/matrica (Davies, 1998).

Empirijski smo utvrdili da se kvantitativno dobri rezultati za razmatrane
In(Ga)As/GaAs nanotacke u (teorijski) beskonacnoj matrici po anizotropnom 3D
modelu dobijaju za kutije dimenzija oko 200 nmx200 nmx200 nm, §to dovodi do
memorijski zahtevnog i dugotrajnog prora¢una raspodele naprezanja. Kod primene
izotropnog modela naprezanja ne postoje ova ograniCenja, tako da rezultati primene
sloZenijeg anizotropnog modela mogu u praksi biti 10Siji od rezultata aproksimativnog

2D modela izotropne elasticnosti.
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buorpaguja Baragumupa Apcockor

Brnamumup Apcocku je pohen 1975. y OOpenoBny. ['ogmHe 1994/95. ymnmcao ce Ha
Enextporexnuuku ¢axynrer y beorpany, octBapuBiid MakcuMaiaH Opoj moeHa u3 ¢pu3uke Ha
npujeMHOM ucnuTy. Jurmuomupao je w3 obnactu nacepcke TexHuke Ha Cwmepy 3a
ONTOCNEKTPOHUKY M Jacepcky TexHuKy Opceka 3a (QU3MYKYy EIeKTPOHHKY Ca TEMOM
“HMHTepakiifja BUCOKOCHEPTETCKOT JIACEPCKOT 3padeka ca MOJYMarHeTCKUM MaTepHjanuma’.
[TocTtaumuiomcke crynuje je ymucao 2002. rommne, mojiokuo cBe ucnute u 2005. roawHe
npujaBuo Marucrapcky tesy “IIpumena macepa y aHalM3M CHCTEMa MHUKpPOUYECTHLA”, KOjy je
onopanno 2007. Cinyxu ce eHTJIeCKHM M pyckuM je3ukoM. Jlo cama je oOjaBuo 29 pamosa: 8
panoBa y mehyHaponnum yaconucuma, 10 pagosa Ha mehynapoaaum kondepenuujama, 1 pany

nomahem vaconucy u 12 pagosa Ha nomahum KoHpepeHIHjama.

On 2003. romumue 3amocieH je Ha EnekrporexHmukom ¢akynrery npu Karenpu 3a
MHUKpPOEJIIEKTPOHUKY M TeXHWYKY ¢u3uky. o cama je capahuBao Ha mpenmernma: Ousmka 1,
Ouzuka 2, Jlabopartopujcke Bexbe u3 Dusuke, Ilpaktukym wu3 Duszuke 2, Ksantna
€JIEKTpOHUKA, MHUKpoenekTpoHuka, MUKpPOENEKTpOHMKAa U HAHOEJIEKTpoHMKa, Jlacepcka
TEeXHHMKAa, MHKpOEIEeKTpOHCKa Kosia, MuKpoenekTpoMexaHuuku cucreMu, [Ipumena nacepa y
MEIUIIMHUA, AHanu3a ¥  MOJEJOBamke TOJYNPOBOJHUYKUX  Hampasa, MojenoBame
MUKpOENEKTPOHCKUX HampaBa U [lodynmpoBOAHMYKE KBAHTHE HAHOCTPYKType. TpeHyTHO je
aHra)koBaH Ha NpPojeKTy MMHHCTapcTBa MPOCBETe, HAyKe W TEXHOJOLIKOI pa3Boja

“OnTOENEKTPOHCKH HAHOIUMEH3UOHU CUCTEMU—IIYT Ka IPUMEHHN .

VY yxo0j obmactu teze Bragumup Apcocku je OMo ayTop WIM KOayToOp CelaM pajoBa y
MelyyHapoJHUM YacomucuMa (ca UMIakT (akTopoMm) M TO TpH pajga y kareropuju M21 (UdD:
3,691), nBa pana y kareropuju M22 (M®: 1,204) u nBa paga y kareropuju M23 (UD: 0,467).
Taxole je ayTop win KoayTop MET pajfoBa MPEe3eHTOBaHUX Ha Mel)yHapoaHUM KoH(depeHIujama

¥ ayTOp JeHOT pajia MPE3eHTOBAHOT Ha JoMahoj KOH(GEPEHITH] .



Mpwunor 1.

UsjaBa o ayTopcTBy

MoTnucaHu-a %CJIAAHMHP APCDCKH

Opoj nHaekca

UsjaBrbyjem

Aa je JoKTopcKa AucepTaumja noa HacnoBoM

Erei yTorckh CTPYKTYPA N OOTUYKA CBOICTRA
[TOVIYIPODOAHU UK UK  HAHOTAYALAX U HAHOTPCTEHORA

© pesynTar COMCTBEHOr NCTpaXknBayKor paga,

° fanpennoxeHa aucepraumja y LENUHN HU y AenoBuMa Huje BG1una npeanoxkeHa
3a pobujare GUMo koje AMMNOME npema CTYAWiCKUM NporpamuMa Lpyrux
BCOKOLLIKOSICKMX YCTaHOBa,

e [ia Cy pe3ynTtaTtu KOPEeKTHO HaBedeHU U

° [a Hucam KpLuMo/na ayTopcka npaBa W KOPUCTMO MHTENEKTyanHy CBOjUHY
Apyrux nuua.

Motnuc pokTopaHaa

Y Beorpagay, 14,02, 2042,

iﬂho ook L%%CWF




Mpwunor 2.

U3jaBa 0 ncToBEeTHOCTU WITaMMNaHe U eNeKTPOHCKe
Bep3uje OOKTOPCKOr pana

Vime 1 npesnme ayTopa 13 EAA,L"( Mup APCQC-KU

Bpoj niaekca

Cryamjcku nporpam

Hacrios paga EKCU UTOHCKA CTPYKTYPA U ONTUNKA CROICTRA
MOSWTTPOROA HU Ykl  NAHOTAYAKA U HAHONPCTEHOBA
Mentop AP MustAr TaA UK , PEAORBHU TIPOGRECOP

MoTnucaHw/a P) ®l AA, UMUP A PCOOKL(

MsjaBrbyjem fa je wramnana Bepanja Mor AOKTOPCKOr paja UCTOBETHA eNeKTPOHCKO]
Bepavju kojy cam npefjao/na 3a oGjaBrbuBake Ha noprany [AurutanHor
penosuTtopujyma YHuBepsuteta y Beorpagy.

[osBorbaBam ga ce obGjaBe MOjU NUYHW MOJauUM Be3aHu 3a nobujare akagemckor
3Barba AOKTOpa Hayka, Kao LUTO Cy UMe U npesnme, rognHa u MecTo pofierwsa 1 aatym
oabpaHe paga.

OBM nuyHM nogjaum Mory ce OGjaBUTH Ha MPEXHUM CTpaHWLAMa AUruTanHe
GubnuoTexke, y €MeKTPOHCKOM KaTariory 1y ny6nukauuvjama YHusepauteta y beorpagy.

MoTtnuc AOOKTOopaHaa

Y Beorpaay, 11.02. 2043.
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Mpunor 3.

UsjaBa o kopuwhemy

Oenawhyjem YHusepautetcky 6ubnuoteky ,Csetosap Mapkosuh® aa y OurutanHu
penosuTopujym YHueepauteta y Beorpagy yHece MOjy LOKTOPCKY AuMcepTauujy noA
HacnoBoM:

EKCLgL,qTOHCM CTPYKTYPA U CNTUMKA CROICTBA
j‘lQJYﬂPM%OAHL(‘(K”K HARCTAYAKA 1 HAHCHPCTE HOBA

Koja je moje ayTopcko aerno.

HAvcepTaumjy ca ceum npunosuva npegao/na cam y enekTPOHCKOM dopmaTty noroHoOM
3a TpajHO apXmBUpaH-E.

Mojy AokTopcky AucepTaumjy noxparseHy y JurutanHi penosutopujym YHuBepauTeTa
y Beorpagy mory na kopucte cBu koju nowuTyjy onpenbe caapxaHe y onabpaHom TMny
nuueHue KpeatneHe 3ajegHuue (Creative Commons) 3a kojy cam ce oanyuvo/na.

1. AytopcTBo
@t\AyTOpCTBO - HekomepuujanHo
3. AyTOpCTBO — HeKomepLmjarnHo — 6e3 npepage
4. AyTOPCTBO — HEKoMepLujariHo — AennTX Nog UCTUM YCroBUMA
5. AytopcTtBo — 6e3 npepage
6. AyTopCcTBO — OEenuTW Noj UCTUM YCrioBUMA

(Monumo pa 3aokpyxuTe camo jedHy of LecT noHyReHux nuueHum, KpaTak omnuc
nMuUeHUn aar je Ha nonefuHn nucra).

MoTnuc gokTropaHga

Y Beorpagy, 41402 201%.
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1. AytopctBo - [lo3BorbaBaTe yMHOXaBake, OUCTpUbyLMjy U jaBHO caoniiTaBare
Aena, n npepage, ako ce HaBefe MMe ayTopa Ha HayuH ogpeheH of cTpaHe ayTopa
Unu gaesaoua nuueHue, Yak 1 'y komepuujanHe cepxe. OBO je HajcnoboaHuja og CBUX
nUeHUMN.

2. AyTopcTBO — HekomepuujanHo. [Jo3BorbaBaTe YMHOXaBakwe, QUCTPUOyLujy 1 jaBHO
caornwTtaBsawe gena, v npepage, ako ce HaBe[e MMe ayTopa Ha HauuH ogpefeH oa
CTpaHe aytopa wnu gasaoua nuueHue. OBa nuvueHua He 003BOMbaBa KoMepuujanHy
ynoTpeby gena.

3. AyTtopcTtBO - HekomepumjanHo — 6e3 npepage. [lo3BorbaBate yMHOXaBah-€,
ANCTpnbyunjy M jaBHO caonwTaBawe aena, 6e3 npomeHa, npeobnvkoBawa Wnu
ynoTpebe gena y CBOM ferny, ako ce HaBede Mme ayTtopa Ha HadvH ogpeheH of
cTpaHe aytopa wnu gasaoua nuueHue. OBa nuvueHua He 003BOrbaBa KoMepuujanHy
ynotpeby Aena. Y ogHOCy Ha cBe ocTane nuueHue, OBOM NULIEHLOM ce orpaHuvaBa
Hajsehun o61M npaBa kopuwwhewa gena.

4. AyTOpCTBO - HekoMmepuujanHo — genutu nog uctum ycrosuma. [o3BosrbaBaTe
YMHOXaBake, AMCTpMbyLmjy 1 jaBHO caonwtaBawe gerna, v npepage, ako ce Hasefe
nMme aytopa Ha HadvH ogpeheH oA cTpaHe ayTopa unu gasaoua fnuUueHLEe U ako ce
npepaga Auctpubympa nog WCTOM WM CAMYHOM nuvueHuoM. OBa nuvueHua He
[03BOrbaBa komepuujanHy ynotpeby gena n npepaga.

5. AytopctBo — 6e3 npepage. [Jo3BorbaBaTte yMHOXaBawe, OUCTPUOYLMjy U jaBHO
caonwrTasawe aena, 6e3 npomeHa, npeobnukoBawa Unu ynotpebe gena y cBom aeny,
ako ce HaBede MMe ayTopa Ha HayuH ogpeheH of cTpaHe ayTtopa wvnu gasaoua
nuueHue. OBa nuueHua Jo3BoSbaBa koMepumjanHy ynotpeby gena.

6. AyTtopcTBO - pgenuTu nog wuctum ycnosuma. [lo3BorbaBaTe YMHOXaBae,
ANCcTpnbyunjy 1 jaBHO caoniwiTaBawe Aena, u npepage, ako ce HaBeje ume aytopa Ha
HauuH oapefeH o4 cTpaHe ayTopa WnvM JaBaoua NuUuUeHue U ako ce npepaga
anctpubympa nog WMCTOM WM cnuMYHOM nuvueHuom. OBa nuvueHua [o03BOrbaBa
koMmepuujanHy ynotpeby gena u npepaga. CnuyHa je codTBepckuM nuueHuama,
O[HOCHO INnLEeHuamMa OTBOPEeHOr Koaa.



