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Ancrpakr

Y oBOM pajy npoyyaBaHO jeé OCHOBHO CTam€ M0JApOHA OIMCAHOT jeJHOANMEH3UOHAII-
HUM XOJIITAJHOBUM MOJIENOM. AHATUTUYKH Cy JOOMjeHe eHepruje cucrtemMa y pexuMuma
cnade U jake eJeKTpoH-(POHOH MHTepakiMje KopultheweM neprypdaimone Mmeroje y dop-
Malu3My mpBe KBaHTu3anuje. JloOujeHr pe3ynTaTu MoKasyjy OYeKMBaHY JIMHEApHY 3aBU-
CHOCT OJ] MapaMeTpa KYIUIOBamka 3a OBa JIBa TPAHUYHA PeXUMa. 3aTUM je aHATM3UPAH eJieK-
TPOHCKM TPAHCHOPT XOJIILUTAjHOBOI MOJApOHA KopulllheweM (popMan3Ma 3aCHOBAHOT Ha
BonimanoBoj TpaHcnopTHO]j jeaHaunHu. M3padyHara je TemmnepaTypcka 3aBUCHOCT MOKpe-
TBUBOCTU eJleKTpoHa. [Toka3zaHo je /1a MOKPEeT/BUBOCT OMaja ca MOpacToM TeMiepaType y
ciayyajy ciade eneKTpoH-(hOHOH UHTEPAKIIH]e.

Kibyune peun: XomTajHOB IMOJIApOH, MOJIET YBPCTOT Be3uBama (fight-binding), mepTypOarvioHu
METO/I, TIOKPET/BUBOCT, BONIIIMaHOBA TPAHCTIOPTHA jeTHAUMHA
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3axBaJHHIIE

OBaj IUIUIOMCKM paj] HACTao je Kao pe3yjTaT MPOLIMPEeHe CTPYUYHE MpaKce 0O0aBbeHe
Ha HcTuTyTy 32 pusuky y beorpany, y Jlaboparopuju 3a mpuMeHy padyyHapa y Hayiu Llen-
Tpa 3a U3y4yaBame KOMIUIEKCHUX cucteMa. MckpeHo 3axBasbyjeM ap Henany Bykmuposuhy
Ha yKa3aHOM IMOBEpemY, CTPYYHOM BohewY, MOAPIIIH U BpEMEHY KOje je TOCBETHO MOM pa-
ny. HberoBo 3Hame 1 caBeTH OUIM Cy O] HEMIPOLIEHhUBE BaXKHOCTU TOKOM M3pajie OBOT paja.
Takobe, 3axBaspyjeM ce 1 nnpod. ap Muxajiay ETHckoM Ha mpuxBaTamy MEHTOPCTBA U I10-
APUILM Y Pealn3alyju TUIUIOMCKOT paja.

il



YBon

PaszymeBame TpaHCIIopTa HOCHIIAla HaeJeKTpHCcama MPeICTaB/ba jeaH O IIABHUX MTPO-
dseMa caBpeMeHe (pU3MKe UYBPCTOT CTama U (pu3nuke xemuje marepujana. [TokpebuBoct
HOCHUJIAIIA je jelHa O OCHOBHUX (PM3MUKUX BEJIMUMHA KOja ofpehyje enekTpoHcKa U TpaHC-
NOPTHA CBOjCTBA MaTepHjajia, a CAMUM TUM U FBbUXOBY ITPUMEHY Y €JIEKTPOHCKUM ypehajuma.
OHa KBaHTUTATHBHO OITUCY j€ KOJIMKO OP30 eJIEKTPOHU WM IIYIUBMHE MOTY Jia ce Kpehy noa
1€ JCTBOM CHOJbALIET EJIEKTPUYHOT 10Jba. [T0ceOHO je 3aHMMIBUBO POyyYaBamke TPaHCIIOpPTa
y OPTraHCKUM TMOJYIPOBOIHUIIMMA, KOJH Ce TOCTEAbUX JIelIeH]a CBE BUILIE UCTPAKY]Y.

¥V HekuM cuctemMrMa jaBjba ce He3aHeMapJsbuBa crpera u3Mmel)y enekTpoHa u BudOparuja
pereTke ((pOHOHA) KOja ce MOke Je(PMHUCATH Kao I0jaBa MOJIAPOHA — KBa3UUYECTULIE KOja
MPeJICTaB/ba €JIEKTPOH ,,00yueH” AedopMalijoM pelieTKe KOjy caM M3a3uBa. XOJIIITajHOB
MO/IeJ MPeJICTaB/ba je/laH O] HajjeIHOCTAaBHUJUX MOJIENa 32 OIKUC JIOKAJIHE eJIEKTPOH-(POHOH
UHTEpaKLuje. Y 0BOM MOJENy €JIeKTPOH MOKe Jla cKaue u3Mely cyceqHUX aTOMCKHMX MecTa
(1TO ONMCYje MOIeN UBPCTOT Be3MBamba), 0K j€ IIPU TOME JITHEAPHO CIIPETrHYT ca JIOKAJIHUM
(poHOHCKMM MOJOBMMa. EHEpruja OCHOBHOT CTalba OBAaKBOI CUCTEMA je eHepruja rnojapoHa
KOja 3aBHCH O]l jaulHe CIIpere U napaMeTapa pelieTke.

VY oBom pany duhe npeacTaB/beHO aHAIMTUYKO HaJIAKEeHhe EHepruje jeJHOANMEH3UO-
HAJIHOT CUCTEMa Y OCHOBHOM CTamy Y PeKUMY cjlade U jake eleKTpoH-(OHOH UHTEPaKIIMje
3a XOJIITajHOB MOAEJ JI00Mj€HO MPUMEHOM MEPTYpOaIMOHEe METoJE y (popMaiu3mMy Tip-
Be KBaHTU3auuje. Takohe, Ouhe mpeacTaB/beH TEOPHjCKU MOJEIT €IeKTPOHCKOT TPaHCIopTa
y jeTHOAMMEH3MOHATTHOM CHCTeMY 3aCHOBaH Ha BOJIIMAaHOBOj TPAHCHOPTHO] jeTHAUMHU Y
LWbY J0OMjama TEMIIepaTypCKe 3aBUCHOCTY OKPET/BUBOCTH €JIEKTPOHA KOJ| CUCTEMA Ca CJ1a-
OOM eJIeKTPOH-(POHOH UHTEPAKIIA]OM.
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1 Teopujcke ocHoBe

1.1 Ilosaponn

PasmoTrpumo jenaH 101aTHU €JIEKTPOH Yy JOHCKOM KPUCTAJTy WJIM MOJIAPHOM IOJIYTIPO-
BOAHUKY. EnekTpoH he npuBiaunuTii NO3UTUBHE jOHE W O/I0MjaTH HETaTHMBHE jOHE y CBOjO]
OJIM3MHU U KAO Pe3yJITaT Tora peleTka y HelocpeIHoj OJIM3MHU esleKTpoHa he duTh uckpu-
BibeHa, Cimka 1. MehyTum, Kako je eleKTpOH MOKPETaH U KaKo Ce y/lajbaBa Of CBOT IPETXO0/1-
HOT M0JI0Kaja Y HOBU MOJIOXKa], peleTKa ce pejakcupa y CBOjy MPBOOUTHY KOH(UTYpalIy]y,
a1 penieTka Koja OKPY:Kyje €JIeKTPOH Y HOBOM IOJIOXKAjy MOCTaje UCKpuBibeHa. Vckpu-
B/bEHA pelleTKa (AUCTOp3Wja) MpaBU MOJApU3alijy Koja je y CYIITHHHU U TIOPEKJIO Ha3UBa
LhojgapoH®. Jlakiie, mojapoH je 3ampaBo eJeKTPOH ,,00y4eH 00JakoM BUPTYeTHUX (DOHOHA,
a JUCTOp3Hje pelleTKe MpeacTaBbajy nodyhusame (poHOHA. AKO ce OTUCTOp3Hja PELleTKe
npoTexe mpeko Beher dpoja yBOpOBa pellleTKe, TaKaB CUCTEM Ha3MBa CE YCJIOBHO BEJIMKHU
nojiapoH. C Jipyre cTpaHe, ako je IMCTOp3Wja OrpaHMYEHa Ha pel BEJIMYMHE KOHCTaHTE pe-
HIeTKe, oAroBapajyhu nojapoH ce Ha3uBa MajauM nosapoHoM [1]. Ha oBaj HauuH ce Mewajy
CBOjCTBa €JIEKTpOHA Kao IITO Cy eHepruja u epeKTuBHA Maca [2].

IIpBa ugeja o oBakBoM (puzukoM o0jekTy notuue of Jlangaya (L. Landau) koju je 1933.
roJIMHEe yBeO KOHIIENT ayToJoKanu3aiuje eaekTpona. Enektpon cBojom KynoHOBCKOM HH-
TEPaKIMjOM Ca jOHMMa KpHUCTajla MPOU3BOAU JAUCTOP3U]Y Y PEUIeTKH, a HacTalla MoJjiapu3a-
1IMja 3ay3BpaT MpeACTaB/ba MOTEHIMjaTHY jaMy 3a €JIeKTPOH, KOja aKo je JOBOJHHO JyOOKa
MO3Ke 3apoOuTH enleKTpoH. OBaj edekar ce 0OMYHO 30BE M CaM03apoOsbaBambe jep ce eeK-
TPOH 3apodJbaBa y OTEHIMjATy KOju je caM ctBopuo [1]. Ilekap (S. Pekar) je 1946. ronqune
MIPBU YT YIOTPeOMO TEPMUH TMOJAPOH YIPABO J1a O OIMucao oBaj edeKaT BUILKA HOCHOIIA
HaeJIEKTPUCaha JIOKAJIM30BAHOT YHYTap MOTEHIUjaIHEe jaMe, (POpMUpPaHE TOMEPAHEM OKOJI-
Hux joHa. Hakon Jlannay-IlekapoBor Mojena, Koju ce OJHOCHO CaMO Ha TMoJIapHe KPUCTaJie,
pasBUjeHe Cy Apyre Teopuje u 3adesieKeHO je J0CTa eKCIIEPUMEHTATHUX 3aakama, Koja cy
OIKCHBAJIA BAKHOCT (DOPMHUPaa MOJApOHA Y U3Y3ETHO IIMPOKOM CHEKTPY CUCTEMA, YKIbY-
yyjyhu uBpcTa Tena, TeYHOCTH, IOJTUMEpPe U yATpaxjiagHe racose. Pa3Boj reopuja o momapo-
HMMa UMa CBOje KopeHe y nuoHupckuM pagosuma ®posmxa (H. Frohlich) u Xommrajna (T.
Holstein) [3].

XoumTajHOB MOJEJ je HajjeJHOCTABHUJU MOJEJ 3a ONUC HOCHJIAlla HAaeJIeKTpUCamha U3
camo jeJIHe eJIEKTPOHCKE 30He KOJjU MHTeparyjy ca pOHOHMHaA pelueTke. Mopen je npeio-
KEH 3a MOJIEKYJICKE KpHCTajle, IJie HOCHIall HaeJleKTpHcamha HHTeparyje ca AjHIITa jHOBUM
(A. Einstein) ocliujiaTopoM KOju ce Hajla3u Ha jeqHoM 4Bopy penietke [4]. To 3nauum ga ce
3aHeMapyje yThliaj Koju Ou BuOpalyje MoJIieKyJia Ha jeJHOM YBOPY MOIJIE UMaTH Ha Jpyre
YBOPOBE, LITO je J00ap MOYETHU MOJIEJ 33, Ha IPUMEp, OPraHCKe MOJIEKYJICKe KpucTaje. Y
NPUHLIMITY, OBaj MOJEJ MOXe Ja ONMIIE M0JAPOHE Ca PAa3IMYMTOM IPOCTOPHOM BEJIMUYHMHOM;
Kao TaKap, MOTO/IaH je 3a ONKMCUBAaHE M0JIAPOHA Ca JIOKAJTHOM, KaKO jaKOM TaKo U CJIadom
cperoM [3]. XomuTajH je 1a0 ONKMC OBaKBOI CUCTEMa y OKBUPY MOJIENIA UYBPCTE BE3€, OMU-
can y norasbuma 1.2.2 u 2.1. Kperame eleKTpoHa 0IBUja Ce CKaKambeM ca jeJHOT YBOpa Ha
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Apyry, a BepoBaTHOha IpecKakamwa 3aBUCH O] IIpeKJianamba opoUTalia CyCeJHUX aTOMCKUX
Mecrta. TaysacHa (PyHKIMja €JIEKTPOHA y OBOM CJIy4ajy MOKE CE OMUCATU CYNEpO3ULjOoM
ATOMCKUX OpOUTaIa, a ypaBo MOJIeJ YBPCTE BE3€ MPy:Ka MOroJaH OMUC 32 IPOYYaBabe eJIeK-
TPOHCKUX CBOjcTaBa TakBUX cucteMa [1]. EnekTpoH-(oHOH cripera je onmucaHa MaTpULIOM
g(k,q,v), tne cy K, q 1 v TaacHu BEKTOP €JIEKTPOHA, TAIACHH BEKTOP (DOHOHA U BUOPAIHO-
Ha (ppekBeHMja. Y XoITajHOBOM MOJENY OBO jé KOHCTaHTa IITO jeé OYEKHMBAHO CAMO aKO
yTHIIa] [IOCTOjU Ha €HEPrujy Ha jeTHOM YBOpY KOJ MOJEJja UBpcTor Be3uBama [2]. Takobe,
y XOJIIITajHOBOM MO/IeJTy OCHOBHA BUOpaIioHa (ppeKBeHIMja je He3aBUCHA OJ1 KPUCTAJTHOT
umyJica poHoHa : w(q) = const.

JacHo je a ce y MOJIEKYJICKOM KPHCTaJly jaBJjbajy MHTPAMOJIEKYJIApHU (YHYTPALIbH) U
MHTEPMOJIEKYJIAPHU (CTIOJbAlllbM) BUOPALIMOHU CcTeneHH cinodoge. M3melhy monekyna (4Bo-
pOBa pelleTKe) KoJ OPraHCKUX KpUCTala jaBbajy ce ciade BaH aep Bacose cuie, na je crora
MPUKJIAJHO Y IIPBOM pejly allpoKCUMallyje y3eTu y 003Up caMo eJIEeKTPOH-(POHOH CIpe3ame
KOje HacTaje JIOKaJHO Ha MecTy (4Bopy). OBO JIOKAIHO CHpe3ame je KIbYYHO y XOJIITaj-
HOBOM MOJIEJTy MOJIEKYJICKOT KpucTaia. [Ipyru u3Bop eneKkTpoH-(OHOHCKE HHTEpaKLIje Mo-
BE€3aH je ca 3aBUCHOIINY MHTErpaja mpesasa o YAa/beHOCTU U PeJaTUBHUX OpHjeHTalyja
cyceHUX MoJsieKysa. HenokaaHo cripe3ame npejcTapba IaBHY MHTEPAKLU]Y Y MOJEIMMA
[Tajepacosor (R. Peierls) Tuna. Moryhe je u pazmarpatu mel)ycoOHM yTHIIa] OBE JABE BPCTE
cripesama [5].

3a pasnuky on XOJIITajHOBE TEOPH]je, KOja pa3Marpa KpaTKOJOMETHE eJIeKTPOH-(o-
HOHCKE MHTEpaKIIje KOje HacTajy yciel cupe3ama u3Mely Hocrona ¥ BuOpaiiyja Ha YBOpy
e ce HocuIall Hanaszu, @posinxoB MOJIEJ MpaTy allpOKCUMAallljy KOHTMHYYMa U 3aHeMapyje
JAUCKPETHOCT KpUcTasHe perieTke. OMmoryhaBa onmuc BeJMKUX NOJapoHa Y JOHCKUM, IoJiap-
HUM U (hepoeseKTPUYHUM MaTepUjaiuMa, y3pOKOBAaHUX JYrOJOMETHOM eJIeKTPOH-(POHOH
MHTEpaKLujoM [3].

[Ipu maioj enekTpoH-(OHOH cipe3u, eJeKTpoH he OuTu Onaro oOyuyeH (POHOHUMA U
werosa edekTrBHa Maca he ce dsaro noseharu. Peinetka je cnadbo nepopmucana v To y Haj-
Behoj Mepu OKO eJIEKTPOHA 1A CE OBO CTahe MOKE O3HAUUTU KAa0 BEJIMKU MOJIApOH. 3a jaKy
€JIEKTPOH-(POHOHCKY CITPery, MOJIAPOH je TEeIIKa YECTHIIA ca EKCIIOHEHIIU]AIHO BEJIMKOM Ma-
COM. YHyTap BeoMa MaJIor Oficera OKoO eJISKTPOHa, pellieTKa je jako aedopMucaHa, 300r yera
ce MOJIApOH jake cIIpere Ha3uBa v MaJIiM MOJapOHOM. AHAIMTUYKO pelllaBambe 3aCHOBAHO Ha
nepTypOaliMiOHOM METOAY MOXKE OMMCATH OBa JBAa €KCTPEMHA pEeKUMa, a y Cllydyajy Cpefibe
MHTEpaKIHje MOTPEOHO je KOPUCTUTH Jpyre Metoze [2].

Edextn nocpenoBaHu MoiaapoHOM €y HWIEHTU(IUKOBAHU Kao KJbYy4HM (hakTop y u-
3MYKUM (PEHOMEHMMa Kao IITO Cy TPAHCIOPT HAeJIEKTPUCAHhA, TIOBPUIMHCKA PEAKTUBHOCT,
KOJIOCATHA MarHEeTOOTIIOP, CYNEePIPOBOIJBUBOCT, TEPMOEIEKTPUIIUTET, (pOoToeMucHja, (MyJI-
th)pepousam u ap [3]. EdpukacHa umiieMeHTalyja Teopyja o NojJapoHrUMa y pauyHapCKUM
KOZIOBMMA omoryhuia je u3pauyHaBame creluuyHIX CBOjCTaBa MoyiapoHa (eHepruja, 1u-
cniep3uja, epeKTUBHA Maca, TajacHa (PyHKIIMja, MOOMIHOCT ITOJIAPOHA, W JIP.) KOpHUITNeHheM
Pa3IMYMATUX MPUCTYIA, YKIbYUYy]yhH aHAIMTHYKE MeToAe, BapujaloHe mMetoae (np. Paju-
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Canka 1. [llemaTcka uitycTpanyja MaJIor oJIapoHa U oJIapu3alyja y3poKOBaHA 3aXBATOM €JIEKTPOHa
o]l cTpaHe uBopa pelleTke. LipBeHe u IuiaBe crpenulie NpejcTaBbajy MpUBlauyHe U 0J00jHE CUJIE,
penom. [peyseto us [6].

MaHOB MHTETpaJl 10 TpajeKTopujama, eHri. Feynman's Path Integral), kBantHe Monte Kapio
cumyJanyje (mp. qujarpamcka Monte Kapo), AMHaMUAuKy TEOpHjy yCPEAEHOT 10Jba (E€HIJI.
Dynamical Mean-Field Theory), metoa er3aktHe aujaronanuzauuje [3] [2]. [lapanenHo ca
TEOPHjCKHUM HAIPETKOM, BpIIIEHA Cy U eKCIIEPUMEHTATHA UCTPAKKBaha KOJI Pa3JIMUUTUX TH-
MoBa jenumera. Kopucre ce metone ckenupajyhe TyHeIcke MUKPOCKOTH]€, MUKPOCKOIHje
aTOMCKUX cuia, PamaHcka M MHQpalpBeHa CIEeKTPOCKONMja, eJeKTPOHCKA MapaMarHeTHa
pe30oHaHLMja U MHore gpyre [3].

1.2 EJjgekTpoHH y KpHUCTAJY

1.2.1 Baoxosa Teopema

3a yBoheme oBor nojma, ucrpaheHo je odjarmimerne u3 kmure [7]. ¥V cuctemy ca nepu-
OJIMYHUM TOTEHIIMjaJIoM, Kao IIITO je OBJie Cliyuaj, pemnaBame [lpeaunrepoBe jeqHaunHe je
Mmoryhe y3 npumeny bioxose Teopeme (F. Bloch). Tana, BepoBaTHOha Hanaxemwa eJ1eKTpoHa
Mopa OUTH nepuoaryHa (pyHKIMja ca nepuoguyHolnhy a, na he 3a (apdurpapHo uzadpaH)
AIIPBU” U ,,IPYT'” YBOP BAXKUTH:

W(@))* = [¢(z + ) (1.1)

Ha OCHOBY Y€ra CJIE/IN:
v(x+a)=C-y(x) (1.2)

3a (N+1)-Ti uBOp y HU3Y, y3uMajyhu y 003Up M MepUOJNYHN TPAaHUYHHU yCJIOB, Baxkuhe:

U(x+ Na) = CN - (z) = () (1.3)
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Jlako ce nokasyje y3 OjnepoBy TeopeMy Ja je KOHCTaHTa IponopuuoHaniHocT C:
CN=1 = (=17 =% = ¢ihe (1.4)

rae jem = 0,1,2, ..., N 1 TaJJacHU BEKTOp eJIeKTpoHa k:

2mm
k= N (1.5)
Enexktponcka TanacHa pyHKIMja cajia u3riieaa:

U(z + a) = Y(z)e* (1.6)

MHoxehu oBy jenHaunHy ca e~ **(#+%) nobujajy ce cnenehin koparu:
D(x + a)e ) = (z)e ke (1.7)
Y(x + a) = p(z)e Feekleta) (1.8)
V(x4 a) = uy(z)erE (1.9)

dyHK1Mja u(x) je nepuoJuyHa U OHA OCJIMKABa MEPUOJUYHOCT KPUCTANA, TAKO Ja CE MOXKE
3amucaTy cienehu n3pas Koju npeactasba biioxoBy ¢yHKIU]y, omHOCHO BioxoBy Teopemy:

U(x) = up(x)e™™ (1.10)

broxoBa Teopema kaxe Jja ce TanacHa (pyHIKHMja eJIEKTPOHA Y KpUCTaly MOKE MTPeJCTaBUTH
Kao IIPOM3BO/] paBHOT Tajlaca U niepuoanyHe (pyHKIHje u(x).

1.2.2 MopeJu YBpCTOr Be3UBamkHa

EnexkTponu y Haj1yo/puM aToMcKuM HUBoMMa (hopmupajy bioxoBa cramwa u 3ay3umajy
aTOMCKE HUBOE 0e3 BeJIMKMX MOJU(pUKaIMja, MOIITO BUXOBE TajdacHe (PyHKIIMje HE AONUPY
y 3HauajHOj Mepu J0 cycenHux atoma. Criospailima eJIeKTPOHCKA CTama, IOCEOHO OHa KOja
YUYECTBY]Y y XEMHJCKO] BE3U, HE MOI'Yy C€ OMNMCAaTU Ha OBaj jeIHOCTABAH HAUMH U 3aXTeBa-
Jy IpoyyaBame Koje y3uMa y 003up IIPUCYCTBO OONIMKIbUX aToMa. PasmoTpumo pukTuBHU
KPHUCTAJI KOjU MMa UCTY CTPYKTYpPY Kao U CTBApPHU, aJIM ca IPOU3BOJbHO BEJIMKOM KOHCTAH-
TOM pelreTke. TakaB cucTeM ce MOKe OMUCATH KA0o CKYI M30JI0BaHMX aTOMa, TAKO /1a aTOMCKE
TaJlacHe (PyHKIIM]je MPEJICTaBbajy TauyHa CTama 3a CBE €JIEKTPOHE. 3aTUM J03B0OJbaBaMoO J1a
ce KOHCTaHTa peleTke cMamyje. Ha ogpeheHoj ynasbeHocTu, HajynabeHUj| eJIeKTPOHU T10-
YUy Ja ocehajy mpucycTBo cyceHMX aToMa. ATOMCKe TajacHe (pyHKLMje ce MpeKJianajy
1 (popMHpajy CTama Koja ce MPOCTUPY MPEeKo Liesior Kpuctaia. EKBUBaleHTHe aTOMCKe op-
OuTase, Koje Cy JereHeprcaHe Kajia cy JIaJeKo je[JHa O Apyre, jeje ce Ha pa3IndyuTe HUBOe
Kao nocienuia uaTepakuuje. [louyeBim ol HajyJa/beHUJUX CTamba, KAKO c€ aTOMU MPUOIIU-
’KaBajy, 10jeJMHaYH1 HUBOM I10CTa]y YCKE EHEePreTCKe Tpake Koje ce nosehasajy v Ha Kpajy
npekJjanajy. Mozen uBpcTor Be3uBama (eHII. tight-binding Mmoaen) onucy je MoryhHOCT cKa-
Kama eJIeKTpOoHa (eHIV1. hopping) ca jeIHOTr YBOpa Ha CycelHe YBOPOBE, KAo MOCIeIUIIa MOo-
MEHYTOT IpeKianama opourana [8]. V nornasspy 2.1 he OUTH M KBAaHTUTATUBHO JIETAJbHUJE
OMKCaH OBaj MOJEJ.
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1.3 dDououn

YonuteHo, KpUcTaaHa peleTka ce MOXKe [I0CMaTpaTh Kao NEPUOJUYHH HU3 aToMa (YyoII-
IITEHO PEUEHO YBOPOBA). Y CTamby paBHOTEXkE IMO3UIIM]je aTOMAa OJIroBapajy HajMamw0j MOTeH-
[IMjaJTHOj €Hepruju cuctemMa. ATOMU BUOPHPajy OKO PAaBHOTEKHUX TOJI0Xkaja ca CBOjOM Tep-
MajHOM eHeprujoM. KpucranHa peluerka ce, y ciayyajy Majux BUOpaluja, MOxe Mpeacra-
BUTH Ka0O HU3 JIMHEAPHUX OCIIIIIATOPA, OJHOCHO BUOpaIlHje YBOpOBa jeJHOAUMEH3UOHATHE
KPUCTaJIHE PEUIETKE CE Y J€JHOCTABHO] allPpOKCUMALIMj1 MOTY IPEJCTaBUTU MOJIEJIOM JIMHE-
apHOr XapMoHHUjcKor ocimiatopa (y namsem tekcry JIXO). lonaxemwe 10 KOHaAUYHOT U3pasa
3a CBOJCTBEHO CTame M cBojcTBeHY BpeaHocT JIXO mpatu uzBohewe u3 kmure [9]. Xamm-
tonujaH JIXO ce npeacTBiba Kao:

52
g Pe L s (1.11)
2m = 2

3amemHBambeM OBOT M3pasa y craumoHapHy LlpeaunrepoBy jenqHaunHy 100uja ce:

a1
{—%@ + §mw2x2] Y(z) = E(x) (1.12)
VYBohewmem cMmeHe: )
- (%)2 v (1.13)
y jenHauuny (1.12) u cpehuBamem u3pasa g0duja ce:
h d?
(¢ ia)] v = po (1.14)

[MotpedHo je TanacHy GyHKUHM)Y 1(x) KOja 3aBUCH OJ X TPaHC(OPMHCATH y TAlIACHY (PyHK-
mjy ¢ (€). Tonasehu o Tora na pyHKImja ¢ () Tpeda OUTH HOPMUPaHa, OTHOCHO O

/_ Y(z)]* =1 (1.15)

(o)
MO3KE Ce 3aTHUM JIAaKO JONM 0 OJHOCA:
mw i

o) = () v L6

Kopucrehu nocnenwy jeaHauuny, uspas 1.12 nocraje:

2
- de?

EneranTtan HauWH 3a pelaBambe MPeTXOIHE jeJHAYMHE je YBOheHhe JIECTBUUACTUX ONepaTopa
(omepaTop aHMXMIalHje G 1 onepaTop Kpearwje a' ), Koju cy 1o nepuHUIN N jeHAKY:

1 N 1 A
b= (N2 (4 We AT:(%)E o W 1.18
a_<2ﬁ> <x+mw) “=\on (I mw) (1.18)

(€) + €9(6) = 2 v(6) (1.17)
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koju 'y {|z)} penpesenranuju, HakoH yBoherma KoopauHaTe £ UMajy OOJIHK:

.1 d b d
R =

Omnepatopy d ¥ a' HUCY epMUTCKM aJld BUXOB IIPOU3BOJI jecTe:

. H 1
=dla=—— = 1.20
a'a Fiw 9 ( )
OJlaKJie ClIeM 1A je XaMWJITOHH]jaH:
- -1
H =hw (N + 5) (1.21)

Onepatop N ce 30Be orneparop opoja yectvua (€Hr. number operator). OUuIIIENHO je Aa
oneparopu 1 u N komyTupajy, na uMajy 3ajeHU4Ke CBOjCTBEHE (PyHKIIM]e:

- 1
H [¢) =hw <n + 5) ) (1.22)
¥ CBOJCTBEHY BPEIHOCT:

E, =hw (n + %) (1.23)

CBojcTBeHO cTambe |1)) je HenereHepucano. CBOjCTBEHA BPEIHOCT je peasiaH Opoj jep je ore-
partop N epMuTcku. M3paduyHaBameM cpeliibe BpeIHOCTH oreparopa Opoja yecTula Kaja je
CHCTeM y cTamy |1)), Moryhe je mohu si0 3ak/byuka ja je Opoj n Behu WM jegHAaK HyJH.
Takobe, moryhe je j1ako moka3aT U Jja Cy OBU OPOjeBU LIEJIH.

Moxe ce Jlako MOKa3aTy Jia JIECTBUYACTU OTNEPATOPH JIeNy]jy Ha TajacHe (pyHKIMje Ha
cnenehy Hauymy:

aln) =v/nln —1) atln) =vn+1|n+1) (1.24)

[puMeBabeM ollepaTopa aHMXUIIALIje Ha CTame |1, JOJa3u ce JI0 pelialyje 32 OCHOBHO
crame (n = 0):

i |t) = 0 (1.25)

3amenyjyhu uzpas (1.18) 3a oneparop aHuxwianyje y NpeTxoHy jeIHaYMHY U JaJbUM Cpe-
huBamem, noJ1a3u ce o u3pasa 3a CBOjCTBEHO cTame JIXO Ha OCHOBHOM HUBOY:
mw .2

Po=C-e =" (1.26)

Koncranra C ce moxe 10OMTH U3 ycioBa Jla BepoBaTHOha HajlaKeHka YECTULE Y YATABOM
MIPOCTOPY MOpa OUTH jeJHaKa jeauHUI. KoHauaH 00/IMK 32 HOpMUpaHy TaJlacHY (DYHKLIM]Y
JIXO y OCHOBHOM CTamy je:

Yo = (%) S (1.27)

7
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[IpBo nodyheHo crame ce Moxke JOOMTH J€JCTBOM orepaTopa Kpealuje, Ydju je u3pas aaT
kao (1.18), Ha TaslacHy (PyHKILIM]y Y OCHOBHOM CTamy, IPUKA3aHy y FOPH0] jeAHAUNHU:

2 i mw .2
by = Tgw (%) e B (1.28)

YommireHo, 3a HEKO N-TO CTawe, cBojcTBeHa pyHkimja JIXO ce Moske 3anucatu Kao:

T ¢2
= 7 H 1.2

rae je H, (&) = (—1)’"‘65262‘1/5—26*52 EpMUTOR TIOJIMHOM.

AN

1.4 TIlepTypOanuoHu MeTO[

Kako ce IllpenunrepoBa jeqHauYMHA MOKE PEILIMTH €r3aKTHO CaMo 3a HEKOJIMKO CITyva-
jeBa, y Wby OIMca JPyrux CUCTeMa, pa3BUjeHe cy OpojHe allpoKCUMaTHBHE MeTojie. JeaHa
0J] BUX je nepTypdaumoHa Metoja. [Iprka3 oBe MeToe y HacTaBKy OJTHOCH Ce Ha KOH3epBa-
TUBHHU CJly4a] (XaMWJITOHHMjaH CHCTEMa He 3aBUCH O]l BpEMEHa).

1.4.1 Henerenepucan ciayuaj

O0djammeme OB METOJIE Y HACTABKY IpaTy U3Bohemwa U3 Kmwure [9], ca pa3nmkom To
j€ OBlle y pa3Bojy NepTypOOBAHOI XaMUJITOHMjaHa MOCMaTpaH camo jeaaH wiaH. Heka xa-
MUJITOHUjaH CUCTeMa O] MHTepeca, KOju je HeMoryhe penmrTy er3akTHO, MOKeMO Ja Tpe/l-
CTaBMMO Kao 30up JBa wiaHa. [Ipeu uiaH, HO), Jaje JTOMUHAHTaH JOMPUHOC YKYITHOM Xa-
MIJITOHMjaHy 1 MOKE CE PELINTH er3aKTHO, a APYTH WiaH, H', Ipe/icTaB/ba HheroBy ,Many”
u3MeHy (neptypOauyjy). Jdakie:

H=HO 4 \{' (1.30)

CBojcTBEHY (DYHKLIM]Y U CBOJCTBEHY BPEJHOCT 3aIUIIKUMO Pa3BUjEHE Y pel:

[Wn) = [0 + A D) + N [9D) + ... (1.31)
E,=E9 4+ \EW + N’ ED 4 . (1.32)

I7ie WIaHOBHU ca 03HaKoM (1) y cymepckpuIiTy mpecTaBibajy KOpeKiyje MpBor peaa, YWiaHOBU
ca (2) kopekuuje npyror peaa uta. O3Haka n 'y CylcKpunTy o3HauaBa n-1o crawe. Kanga ce
MIPETXO/IHE TPH j€JHAKOCTH 3aMEHE Y jeIHaUMHY CBOJCTBEHOT ITPOOJIeMa, MOKEMO rpynucaTu
YWIAHOBE jeTHAKOT CTEIeHa MO A:

[HO [0 = BY o) | + A [HO o) + B [00) — EQ ) - BD [6)] +

+ A2 [ﬁ[(o) @) + 7 D) — BO |p@) — D 50y _ g Mo)>] I
(1.33)
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Jla du nienia JieBa cTpaHa OvJla jeHaKa HyJU, YWIAHOBH Y3 CBaKU CTEMEeH A MOpajy OUTH jen-
HaKM HyJIA ' :

HO W) = B 9y =0 (134)
HO W) + 1 1) = B ) = BP9 =0 (135)
HOWD) + 1 [0)) = EP [2) = B [00) = EP [ul?) =0 (1.36)

Ynan koju y jemnaunnu (1.33) cToju y3 A\, 0QHOCHO y3 jeMHUILY, IIPEACTAB/ba jeAHAUMHY
CBO]JCTBEHOT MpodJieMa JOMUHAHTHOT, HEMepTYpOOBAHOT XaMWITOHM]aHA KOJU U3jeHauYeH
ca HyJioM jaje jeqHauuHa (1.34). Kao mro je Beh momeHyTO, OHa ce MOXKe PEIIUTH er3aKTHO.

IMonpaBka npBoOr pe/ia 32 €eHEPrujy

Jla ducmo 100mIM KOpEKLIMjy eHepruje NnpBor peja, jeaHaunny (1.35) MHOKMMO crieBa
Opaom <w7(10)]:

<¢(0) g(O)’¢(1>> i <¢<0)

300r TOra IITO je XaMUJITOHUjaH EpMUTCKH, IPBU U TpehH WiaH y NPETXOJHO] jeIHAYUHU Cy

(o

]j[/

u0) — OIED D) - (w0 EO|6®) =0 (1.37)

jeIHaKU Ma ce MOHMUIITaBajy. YeTBpPTH wiaH 300 OPTOHOPMUPAHOCTH Da3e

camo EV. KonauHo, nodujaMo Ja je monpaBKa MPBOT peJa 3a eHEPrujy:

EW = <¢§LO) ‘]:]/

o) = 1, (138)

Jlakiie, IpBY peji MOMNpaBKe 3a EHEPIUjy CE Hajla3u U3pauyHaBaHkEM OUEKHMBAHE BPEIHOCTU
neprypoalyje y HenepTypOOBaHOM CTamby.

IMonpaBka aApyror peja 3a eHeprujy

Kana jemnaunny (1.35) moMHOXMMO cieBa Opaom <w,§°)

, T7Ie k peicTaBba HEKO JIPYTro
CTabe Pa3IM4UTO OJ1 1, JOOUjaMo:

<¢;§0)‘ﬁ(0) wﬁﬁ} n <¢;§0)‘ﬁ/ ¢£0)> _ <¢120>‘E£L0) ¢§1>> - <¢,§0)‘E§1)

UeTBpTH WiaH y NPETXOAHO] jeTHAUYMHHU je 300I OPTOHOPMUPAHOCTH Oa3e jenHak HyJau. [ py-
nucambeM NpBor U Tpeher wiaHa, oner 3axBasbyjyhu ToMe IITO je XaMUWITOHMjaH epMUTCKU
orepaTop, 1oduja ce:

¢,§°>> —0 (1.39)

(50— 50) (40

! TpusujanHo pememe nocToju ceakako 3a A = 0. Mehytum, npema jeanaunnu (1.30) Tana He SUcMo UMam
NepTypOALVIOHH WIaH.

Y)Y + Hy, = 0 (1.40)
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rze je f[,;n = <¢](€0) ‘f[’

0 . )
wﬁb ) > MaTpPUYHU €JIEMEHT MATPULIE XAMWITOHHUjaHa IIPBE KOPEKLHje.

%(11) > . Caku

KeT U3 IPOCTOpa CTamba MOXKE Ja Ce 3allullle Kao JUHeapHa KOMOMHalMja BEKTOPa KOjU YMHE
OpPTOHOpPMUpaHy da3y Tor npocropa. IIpema Tome Baxu:

[0y =D e

V npeTxoAHOj jeAHaYMHY OPE MATPUYHOT €JIEMEHTA HEMIO3HATO j€ U CTarbe

¢§°)> (1.41)

MITO C€ MOXKE 3aIIMCAaTH U Kao:

Wg)> = Cnn |¢£LO)> + Z Cnj
Jj#n

z/;§0)> (1.42)

Axko TanacHy (pyHKIIM]jy TIPBOT pejia morpaBke u3 jeaHauuHe (1.42) ydarmmo y jeqHauuHy
pa3Boja TajmacHe pyHKIMje y pea (pa3BUjeHa 10 Ha MPBY KOPEKIHjy):

() = [0) + A 0l)) (1.43)
a00ujamo:
[n) = (14 Acun) [$7) + XD e w§°’> (1.44)
Jj#n
VYnopehyjyhu nperxogny jenHauuny ca (1.43) 3ak/bydyjemo 1a je cp, = <¢7(10) ¢£L1)> = 0.
[Ipema Tome:
[y =3 ey w§°>> (1.45)

i#n

Capa ce Bpatumo Ha jegHauuny (1.40), koja, ydauusamweM penauyje (1.45), noduja o0MK:

(B = BO) S e (|0 + 1, = 0 (1.46)
JF#n
(Elio) _ E7(Zo)> chjgkj +H =0 (1.47)
j#n
(E;;)) - E}f)) Cop + HL =0 (1.48)
Opagnie ciieit 1a je KOePUIM]EeHT Cpy:
adi
0O\ = e

HonpaBKa TaJJaCHE (bYHKLII/Ije IIPBOTI" p€lia C€ OHAa MOXKE 3aItuCcaTu Kao:
adl
H kn

Wy _ _ ‘ <0>>— 1.50
’wn > ’#Zn wk E]go) B E,SO) ( )

10
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[Mocmarpamem jennaumna (1.35) u (1.36), MOoXke ce Jlako 3amucaTy OMILITH M3pa3 3a
jemnaunny ca \* pemom:

(80 = BO) [6) = (BO = A') [0E) + B [p2) + -+ EP [u®) (1.51)

HenoBameM dOpaom <1/J,(lo) | clieBa Ha MPETXOHY jeqHAUYMHY, J00Uja ce Jia je JieBa CTpaHa jel-
HAKOCTH je/IHAKA HyJIM jEP Ce JIEjCTBOM HEMEPTYPOOBAHOT XaMUJITOHMjaHa Ha (10| noduja

. 0 . .
OCHOBHA €Hepruja Ef1 ). 360r OPTOHOPMUPAHOCTH Oa3e, Ha JECHO] CTPAHU J€THAKOCTH OCTa-
he camo J1Ba HEHyJITa YlaHa, na he KOHAYHO BaKUTHU:

B = (4

[Ipema ToMe, TIOTIpaBKa eHepruje APyror peaa riacu:

B = (v

ﬁ/

Y (152)

f{/

v (1.53)

Kapa ce ymecro

w£1)> 3anuine JecHa ctpane jeaHauuse (1.50) nodwuja ce:

< 7(LO) )ad l(€0)> Ii[li:
E® = _ - (1.54)
2 B
. 2
E®? Z ’<¢,E:0)‘H’ ¢£l0)>‘ (1.55)
CTTE |
WM Jpyrayuje 3anrcaHo, KOpeKlidja eHepruje Ipyror pea uma OoJvK:
“ 2
oy (2| [0
EY = (1.56)
n 0 0
BB

1.4.2 JlereHepucan cjy4aj

JacHo je na umenunan y jeqHaurHama (1.50) u (1.56) duBa jeaHak HyJM, OJHOCHO J1a
1eJla jeJHauYMHa JUBEPIUpa, 3a jeJHAKe BPeJHOCTH HEMEPTYpOOBAaHUX EHEpruja y pasindu-
TUM CTambUMa, OJHOCHO Yy CJIydajy AeTeHEepUCaHuX cTama. M3 Tor pasiora je noTpedHo Mo-
AU(UKOBATH NEPTYPOALIMOHY TEOPH]Y MPEACTaB/beHY Y IpeTXoaHoM Aeny. [IpernocraBumo
Cllyyaj /1a je CBOjCTBEHA BPEAHOCT HEMepTypOOBAHOI XaMWJITOHM]jaHa, E,(LO), gp-TIyTa aere-
HepucaHa. CBOjCTBEHU NOTIPOCTOP 3a Ty CBOJCTBEHY BPEAHOCT j€ JUMEH3U]E g, OJHOCHO
CaJIpXkH ¢, CBOjCTBEHMX (PYHKIIM]ja KOje ra pa3anumby. JeqHaunHa CBOjCTBEHOT MpodieMa 3a

HenepTypOOBaHU XaMUJITOHH]jaH IJIACH:

AO y5®) = B0 [y30) (157)

11
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TJIe (v TIPEJICTaB/ba MHJIEKC CTakha U3 MPOCTOPA JITCHEPUCAHUX CTamba. YHYTap YKYITHOT IpOo-
CTOpa CTarba MOXe ce Je(pMHUCATH TIOTIPOCTOP CTarba €, TAKAB Jia CaJIPXKK KETOBE |ty (0>>.
CBaku 0Baj KeT |1, (0)> U3 TIOTIIPOCTOPA €,, j€ OPTOrOHAJIAH Ha CBE JIpyre KETOBE Wfffo)> 3a
m # N U3 NOTHPOCTOPA €,,. Mehytum, ket |1y, (O)> He MOpa OUTH OPTOrOHAJIaH Ha CBE JIPY-
re CBOjCTBEHe (PyHKIIM]j€ U3 UCTOT €, NOTIPOCTOpa, Wﬁ (0)). Cpaka JimHeapHa KOMOMHaLMja
KETOBa U3 MOTIPOCTOpa |ty (0)) je Takohe pelieme CBOjCTBEHOT MpodJieMa XaMUJITOHUjaHa

A~

H© ca cBojctenom Bpesowhy E.:

gn
we) = cap|USO) . a=1,..,g, (1.58)
B=1

Heka je ckyn {

0
Un ( )>} OPTOHOPMHPAH, OJJHOCHO HEKa BaXKU:

<¢g(0)wg(0)> = 6ap a,f=1,..,9, (1.59)

AKo ce KoepULIHMjeHTH ¢, 3 U3adepy Ha MOroflaH HauMH, CTakba |wS) ce MOTY HaIIPABUTH TAaKO
na (hopMuUpajy OpPTOHOPMUPAHH CKYII:

(wilwl) =bag, @, B=1,...0n (1.60)

[IpenuHreposa jeqHaurHa 3a NEPTypOOBAHU CUCTEM je:

HWS) =E2 [0S, a=1,..,0, (1.61)

. 0 .
HeneprypboBane cBOjcTBeHE BpeJHOCTH EY CYy g-TIyTa IeTeHepucaHe, 0K Ce He jaBH Iep-
Typdauuja H' KOja 4ecto Iena Te CBOjCTBEHE BPEJHOCTH HA ¢, PA3JIUYMTHX BPEIHOCTH.
300r Tora nepTypdoBaHe CBOjCTBEHE BpeJHOCTH [ cajpake cynepckpunt .. Pa3Boj ranacuHe

(pyHKLIMje U CBOjCTBEHE BPEIHOCTU MOKEMO 3alKcaTh Kao:
W2) = @) + X[y + 22 |ye®) 4 (1.62)

EX=EO £ \E2W £ N2Ee@ 4 (1.63)

n

VY gumuty A — 0, oneparop H ce npuOIKaBa HA(O), neprypooBaHa eHepruja £ nereHe-
pHUCaHO] EHEepruju EY. MebyTtum, |1)S) ce mpudimkaBa CTamby KOje 3a/0BOJbaBa jeHAUM-

@Dﬁ(o) > }, HEro

YONIITEHO HUXOBa JIMHeapHa komOuHaija. [lotpedHo je ogpeanTH, nakie, u CKyI Herep-

TYpO {‘ (0)
yPOOBAHUX CTAMHA { |Wn

Hy (1.57), anu TO CBOJCTBEHO CTale HE MOpPA OMTU HEKO CTame U3 CKyIa {

>} OJTHOCHO TIOTPEOHO je olIpeIuTH Koe(UIIMjeHTe pa3Boja U3
jeanauune (1.58). Cana je ucnipaBHuje HanucaTH jegHaduHy (1.62) kao:

92) = w2y + X [pe®) 4 22 |ge@y 4 (1.64)

12
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W ieHTHIHUM TIOCTYITKOM Kao y IPETXOIHOM Jieiy, yoaiy jyhu jeTHaunHe pa3Boja XaMUJITO-
HUjaHa, eHepruje u TanacHe ¢yHkiuje y lllpenunrepoBy jeaHauuny, noduja ce y3 koedu-
tujent \!, ananorno jegnauunm (1.35):

(A0 =B ws®) = = (8 = 520 ) (1.65)

. 0 .
[TpeTxoaHy jeaHauYMHY NOMHOXHUMO ca OpaoM <¢5 ( )\, TAKO Jla TajJa JieBa CTpaHa Te jeJHa-
KOCTH TIOCTaje jeJHaKa HyJIM, 300r CBOjCTBA epPMUTCKUX oneparopa. JlecHa cTpaHa Te jeJHa-
KOCTH, y3 3aMeHY pa3Boja U3 jeaHaunse (1.58), mocraje:

gn
3 (440 (- £20)
=1

[Tpumewyjyhu penauujy opTOHOPMUPAHOCTU M Kpahu 3amuc 3a MaTPUYHU €JIEMEHT y Xa-
MUJITOHHjaHy 100UjaMo:

wg<0>> —0 (1.66)

an
> (Hlpy = E2V5,) =0 (167)
y=1

Matpu4Hu eJIeMeHT ﬁvlzﬁ,nv = <¢5(0) ’ )i wg(0)> je TIo3HAT jep je MOoYeTHH, HeNmepTypooBa-

HM CHCTEM IIO3HAT, Kao U neprypoanuja H’. HenmosHatu cy KOe(pUIMJEHTH Cq U EHEPIHja
(1) . . a(1)

E . 3a jenHo mato v, OMHOCHO jeaHy BpeaHoct Fy, /, u3pas (1.67) npeacrasma ¢, M-

HEapHUX XOMOIeHMX jeJIHAaYMHA, y KOjOj CBaKa jeqHauMHa OJroBapa jefHo]j BpeaHocTH [ ol

1 1o g,,. HerpuBujanHo peliewme 3a OBaKaB CUCTEM IOCTOjU CaAMO aKO je JeTepMUHAHTa ca

enementma H ! ExWs 3y JEIHAKA HYJIN:

By
.Y i i
nl,nl n nln2 ) nl,n3 nl,ngn
ad ad a(l ad ad
Hn%nl Hn?,n2 — En HnZ,nS s Hn2-,ngn -0 (168)
o rr (1)
Hypoma - Hyp ng, — En

OBa ceKyJlapHa jeJHAYMHA CTETIEHA gy, Iaj€ g,, PELIerba 3a eHeprujy Fy, W yo cy: ExY , gAY ,

e g HaxkJie, neptypOoBaHe CBOJCTBEHE BPEJHOCTH Ca KOPEKLMjOM MPBOT pefa Cy:

E} = EY + \EMV
: (1.69)
EP = BV + A& M
AKo cy cBa g, pellierwa pa3InunTa, TO 3HauM J1a je neprypdaluja YKUHyIa g, JereHepauujy

Beh y IpBOM pejly anpoKCUMaluje.
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logu (ap6utpaphe jeq.)

3.0 1

gz>>‘]

2.5+

2.0+

logu (ap6utpapue jeg.)

1.5+

0 T—™

Camka 2. TemriepaTypcka 3aBUCHOCT MOKPET/bMBOCTH Y XOJIIITAJHOBOM MOJIENTy 3a Cliydaj ciade
(9 < 1) n jake enektpoH-poHOH (g > 1) uHTepakuwmje. [Ipeyseto uz [5].

1.5 TpaHcmopT eJiIeKTPOHA Y MAaTePHjay

Edukacan TpaHCHOpT HaeJeKTpUcamwa Kpo3 MaTepujal MnojpasyMeBa Jla ce HOCHOLU
HaeJIeKTPUCaba MOTY KpeTaTd OJ1 MOJIEKYJia JI0 MOJIEKYJIa, a /1a He OMBajy 3apod/beHU WU
pacejanu. Crora, Ha MOKPET/BUBOCT HOCKJIALA HAGJIEKTPUCAha YTUYY MHOTH (DAKTOPH YKIbY-
4yjyhu IpOCTOPHY CTPYKTYpPY MOJIEKYJIA, IPUCYCTBO HEYUCTONA, TEMIIEPaTypy, EIEKTPUYHO
N0Jb€, TYCTUHY HOCHJIALla HAeJIeKTPUCatha, BEJIMUMHY Tj. MOJIEKYJICKY MacCy W IPUTHUCAK.

V ciyuajy cnade jnokanHe eneKTpoH-hoHoH crhpere (g2 < 1), mpolec TyHeloBama
JOMMHHMPA TPAaHCHOPTOM M MOKa3yje TeMIIepaTypcKy 3aBUCHOCT KOja MpaTu CTENEHH 3aKOH
KapaKTepUCTUYaH 3a 30HCKU TpaHcIopT (11 ~ 1", rae je n > 0 a odonuno usmehy 0,5 u 3) y
esoM orcery Temneparypa, Ciuka 2. 3a cpenme jake crpere (g2 < 1) MexaHu3am TpaHc-
MOpTa je 30HCKM TPaHCIOPT HA HUCKKUM TeMIlepaTypaMa, a Ha BUCOKHUM IIOKa3yje ciadujy
TeMIIepaTypcKy 3aBHCHOCT. 3a jake JiokaHe crpere (g2 > 1), jaBbajy ce Tpu pasidyura
TeMreparypcka pexuma: (1) Ha HUICKMM TeMIlepaTypama MeXaHU3aM TpaHCIopTa je noJja-
POHCKM 30HCKHM TPaHCIOPT; (2) Kako TeMIiepaTypa pacte, WiaH KOju MOTHYE OJ1 Ipoleca
CKOKOBa NOYMIb€ Ja JOMUHMpA, 2 MOOMJIHOCT MOKa3yje Ipejia3ak ca KOXepEeHTHOI TpaHC-
MOpTa HAa HEKOXEPEHTaH KOJU je TepMaJIHO aKTUBUPAH TPAHCNOPT; (3) ako CUCTEM MOXe Ja
JIOCTUTHE BEOMa BUCOKE TeMIIepaTyp Ha KOjuMa TOIUIOTHA eHepruja nocraje JOBOJbHO Belu-
Ka Jla AUCOCYy]je MOJIApOH, MPEOCTAIM eJIEKTPOH ce pacejaBa Ha (POHOHMMA M Kao pe3yJITaT
TOra MOKPET/BUBOCT IIOHOBO ONaja ca TEMIIEPATypPOM.
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1 Teopwujcke ocHOBe

3aBUCHOCT OJ] TEMIEpaType j€ 3Ha4ajHO pa3jM4uTa KOJ MOHOKpPUCTAJIA U KOl Heype-
henux marepujana. Kox MOHOKpUCTaIa, MOKPET/BUBOCT LIYIUBMHA U €JIEKTPOHA T€HEPATHO
oMnazajy ca TemMrepaTrypoM IpeMa CTEIIEHOM 3aKOHY, a Y BUCOKO HeypeheHUM cucteMuma,
TPAHCIIOPT CE FeHEPATTHO OJBHja MyTEM CKaKama U TepMaJIHO ce akThBHpa. Buiie temnepa-
Type ModoJbIlIaBajy TPAaHCHOPT 00e30ehBambeM eHepruje MoTpedHe 3a MpeBa3uIakemhe Oa-
pujepa cTBopeHux HeypeheHoirhy. 3aBUCHOCT Of TeMIIepaType 4ecTo MpaTh 3aKOH CIMYaH
ApEeHHU]yCOBOM.

1.5.1 DBoanvaHoBa TpaHCHOPTHA jeJHAYNHA

BosMaHoBa TpaHCIIOPTHA jeJHAYMHA, HaKO YeCTO KopuIlheHa y (hPU3HIH I1a3Me, MOKe
100pO OMHUCATH TPAHCHIOPT HAeJIEKTPHCaha Y CITydyajeBUMa Kajia je eJIeKTPOH-(DOHOH UHTep-
akija cnada. [lonaxkeme 10 KOHAYHOT U3pasza bosiMaHoBe TpaHCIIOPTHE jeTHAYKMHE IPaTh
u3Bohewe u3 Kmwure [8].

Heka ce rac cactoju o N KJIACHUHUX YECTHIIA, HITP. CEMUKJIACHYHHU eJIEKTPOHH, ¥ HEKa
je nedunucana dynukuja pacrogene f(r, v,t) tako ga je f(r,v,t)drdv dpoj dectuiia Koje
ce HaJla3e y 3alpeMUHH dr OKO I ¥ KOje UMajy Op3uHE YHYTap dV OKO VY TPEHYTKY . YKylaH
opoj uectnuia N je oHpaa:

N:/dr/dvf(r,v,t) (1.70)
v

V ciydajy eeKTpoHa y KpUCTAJIMMA, IPUKJIAIHH]E je KOPUCTUTH TalaCHE MaKeTe KPUCTATHOT
umnysica K ca peinatuBHO 100po 1e(pUMHMCAHUM MOJIOkKAjeM I, I1a he oHAa BaXUTH:

2
N = (2W>3/Vdr/dkf(r,k,t) (1.71)

INocmarpajmo MHGpUHUTE3UMAJIAH MapasIesIoNuUIe]] y HeCTOAMMEH3UMOHOM IPOCTOPY KO-
OpJMHATA 0JI0Kaja U Op3MHE U TPOMEHY Opoja YecTula YHyTap BeroBux oapeheHux geaona
ca BpemeHoM. bpoj yectuiia koje yhy u uzahy tpeda na Oyne ucru. bpoj uectuiia koje yhy ca
JleBe cTpaHe TOKOM uHTepBaia dt je f(x, v, )v,dtdo e je do moBpIIMHA CTpaHe Mapaeso-
rpama HopMmaJjiHe Ha x ocy. IIpeTxoanu 3anuc je ckpaheH 3a octasie KoOOpAUHATe KOje He yue-
cTBY]jy y danancy. Bpoj yectuiia Koje uziase Ha CynpoTHOj ctpanu je f(x + dx, v, )v dtdo.
Bapujanuja y 0pojy dyectuua y napajesonuneny je oHja JaTa Kao pasjMka:

(ON), = f(z,v,)v.dtdo — f(z + dz, v, )v.dtdo (1.72)
OJHOCHO:
(0f(z,vy)dodx), = — flo+dr, vj) — f(, ) dzv,dtdo (1.73)
x
Hodwuja ce, nakie, aa je Op3uHa MpomeHe [ 300r KpeTama YecTulia IyX T Oce jeHaKa:
of of
L =—ZLy, 1.74
ot |, oz " (1.74)
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1 Teopwujcke ocHOBe

do | +— - dv

"""" . : T a,dt
) ‘

i b dx : x | ! : %

Cauka 3. Illema y3 n3Bohewe BonmaHoBe jenHaunHe, npeysera u3 [8].

[Tocmatpajmo cajia cTpaHe HOpMaJlHe Ha v, Ocy, mpukazaHe Ha Covim 3.0). YecTtuiie npenase
OBE CTpaHe aKO Memajy CBOje Op3MHE, OJHOCHO aKO YOp3aBajy ycje[ HEKMX CHOJballlbUX
cwia. Ha ciryan HauuH ce noduja:

of of

] e (1.75)

e je a, yopsame qyX T oce.

CymupameM OBa JBa JOMPUHOCA ca JOMPUHOCMMA y OCTAIMM MpaBIMMa, AOOUja ce
Bonmanosa jegnauuna (BE):

0
8—];+V-Vrf+a-vvf:0 (1.76)

V ciyuajy e1eKTPOHCKOT raca y KpUcTaily, OLITO CIIOJbAlllbe CUJIE MEHajy KPUCTAIHU UM-
mnyJic, MOroJHO je KOpUcTUTH npoMenbuse r U K, na onaa BE 6e3 cynapa nma o01uk:

% (K t) = —v-Vif —k-Vif (1.77)

VYkonuko ce goaa uiaH koju y3uma y o03up cynape, bBE ca cynapuma he duru:

) . of
a (l', k, t) +v- Vrf +k- ka = E i, (178)
of
k t) = — L.
LAk = 5| (1.79)

rae je £ nuHeapHu qudepeHnyjarau oneparop JlnyBumjan £ = % +v-Vi+k-Vi. V
€JIEKTPOHCKOM Iacy y KpUCTally Cy/lapy cy MOCJeInla HECaBPILIEHOCTH KPUCTAJIA, YKIbYUY]jy-
hu, 1 o HajBeher 3Hauaja, TepMUUKe BUOpauuje peuietke (poHoHe). OHU MHIYKYjy Mpenas3e
u3mehy pazmuuutux bBioxoBux crama koja opMHpajy TalacHe MakeTe.

3a omnuc cnade MHTEpakuyje ca (POHOHMMA WM HeurcTohama, pa3MaTrpaMo U3BEIEHY
ceMMKJIacuuHy BoMaHoBy jeqHaunHy (JimuHa komyHMKauyja, H. Bykmuposuh, 2025). Io-
CMaTpajMoO XOMOT€HH CTallMOHapHU cucteM. Kao nocneanna yBeaeHUxX MpeTnocTaBKy, IpBa
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1 Teopwujcke ocHOBe

JBa WiaHa ca JieBe cTpaHe y uspasy (1.78) he Outu jenHaky Hy1u, OGHOCHO:

of

of —Ef”
ot

=k-Vif = h Ok

(1.80)

coll

[Mocnenmwa jeAHAKOCT MOTUYE TUPEKTHO W3 Apyror EbyTHOBOr 3akoHa y ciiydajy cuctema
HaeJIEeKTPUCAHUX YECTHIIA Y CHOJballllbeM eleKTpUuHOM Nosby E:

dp

= — _¢E 1.81

7 e (1.81)
" BE3€C I/ISMeljy I/IM]'IyJ'Ica " TaJJaCHOT BeKTopa:

p="h-k (1.82)

Bp3una pacejama, OJHOCHO OP3MHA KOjOM eleKTpoH y cramy K npebhe y crame K', koje je
MPETHOCTABbEHO 1A je Mpa3Ho, yCliel pacejamba OJHOCHO MepTypdalidje, no jeJUHULIU Bpe-
MeHa, o3HaueHa je ca Wy .. Ilpomena nonymenoctu HuBoa k ycnen edekra cynapa je:

0
a—f = — Z SiWiow (1= fiu) + Z JeWie k(1 = fi) (1.83)
coll K K

IIpBu uiaH Ha IECHOj CTPaHU MPEACTaBba Mpesiase u3 crawa K y 1pyra crama, 10k ce Apyru
YJlaH OJHOCH Ha TpeJia3e ca Apyrux crawa y crawe k. KomOdunyjyhu nperxoany u jenHa-
yuHy (1.80), noduja ce cemukiacuyna boamaHoBa jeqHauMHA KOja OMKCYj€ MOMYHEHOHCT
€JIEKTPOHCKUX CTama (PYHKLIHUjOM fi:

—cEdf"
ho Ok

- Z SiWiow (1 = fi) + Z SWik(1 = fx) = (1.84)
K K

1.5.2 Jluneapuzaummja bosmMaHoBe jeaHaunHe

Kaza cy npumemeHa nosba J0BOJBHO €1ada, Kao y cilyyajy KOju ce pa3marpa, Moryhe
j€e MPeTNoCTaBUTH JIMHEAPHY 3aBUCHOCT O] IPUMEHEHUX nosba [8]. 3anummmo QpyHKLHU]y
pacnoiesie JMHeapHy Ofi JIEKTPYHOT M0Jba:

o= 194 5 (1.85)

WM TIpEIU3HUje

_ 0 oh”
fo= £+ ;Eﬂ oF, (1.86)
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rae je flgo) (yHnkmja pacronesne 6e3 iejcTBa eJeKTPUIHOT 10Jba. AKO 3aMEHUMO [y U3 TIpeT-
XOJIHE jeJiHauMHe y jenHauuny (1.84), noduja ce:

£)( e e
—|—ZWkI%k (fk’ +ZE afk’ ) (1—fl£0)_z
B

— ZWk—u(’ (fk +ZE

3a wian E° Baxu:

- Z Wi (

=Y Wi (1
.

Of

- KR ) + ZWk’—m (f.ﬁf)) - f1£9)f1£0)> =0
”

- flﬁf))) +5 W f <1 _ fé0)> —0
”

(0) )

(1.87)

af"\  —eEaf

POEs | T R ok
(1.88)
(1.89)

LITO 3alpaBo MpeICcTaB/ba MIPUHLMII JETaJbHOT OalaHca (CBaKy €JIEMEHTapHU MPOLIEC Y PaB-
HOTEXKU ca CBOjuM cynpoTHum). Ynan E! nornpunocu:

(%
+ Z Wik <

— Z Wik
”

+ Z Wi Sk
"

. 0
Ilon MPETIIOCTABKOM MaJIMX KOHLEHTpAlIKM]a HOCWUJIAlla HACTICKTpUCAha, flE )

1— £

(0)

(0)

s

OF;

Lo f
9E;

— 1 mpeTxo/iHa jelHaYMHA M10CTaje:

o (0)
— g Wik af—g

00 0) 0 fie
_ o fk —fk fk
0) O fi 0
. fk fk B f]EP) af;
) 00y
(1 K ) _fk a—gﬁ
0 Of
<1 - fi ) i agﬁ_

>+
)

e@f(o) (1.90)
no ks
_|_
(1.91)
—c0f
~ h Ok

— 0, omHOCHO

TpaHchopMHUIIIMMO U3pa3 ca IECHE CTPaHEe jeIHAKOCTH MPETXO/IHE jeJHAYMHE KAO:

101"

19£Y

aEk

h kg

_ﬁ 8Ek 81@5

ﬁ aék
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T7€ je eHepruja € = % Jennauuna (1.92) onpa nocraje:

0 0fw 0
- Z Wkak’ fk Z Wik 8fEk = g:k (vic) (1.94)
K

Ha du cmo penmun jenHaunHy (1.94), yonumo ansatz:

o ol
OEs % Der

Tk (1.95)

e je Tx BeJMYMHA KOja uMa qumensuje Bpemena. Cana ydauumo uzpas (1.95) y (1.94):

8f(°) aofY af
_ZWk_)kre (v e Tk+ZWk/_>ke(Uk/)5 ael; — 8:k< s (1.96)

TTOMHOKHMO OBY jeiHAuKHY ca (U ) 3 ¥ U3BPIIMMO CyMUPabe 110 /5 ca 00e CTpaHe jeiHauMHe:

af]EO) af(?) 8fé0)
-> Wicow =5~ W+ Wi 86]; e Y (vw)p(vn)s = —€ Jer > ()3
B B B
(1.97)

o (0) o (0)
— Z Wk—>k’ Tk ’Vk| -+ Z Wk’—>k 8.];( Tk Vk'Vk = —€ af:k

vie|” (1.98)

Kako Baxu mpuHIMMN AeTabHOT OajlaHCca M KaKO Cy OBO y TUTalby HEEJIACTUYHU CY/IapH BaKHU
na je:

o0 o0
Wik éf = Wik af (1.99)
k/
Jennaunna (1.98) nocraje:
o f(o) o 150) )
—~ Z Wk_,k/ —Ti il > + Z Wik~ Thviwi = —e 58 Vi (1.100)
X af(o)
JleJbemheM NPETXOIHE jeJHAYMHE Ca 8'€‘k
/ / 1
> Wiow ( ML ) - (1.101)
" Vil)* Tk Tk
Wi )
R A (1.102)
" Vel %/ T
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e je cos Oy = |v /HVk| 3a jeJHOIMMEH3MOHM CUCTEM COs Oy i he doutu jeanako 1 xana
cy Op3uHe, OJIHOCHO TaJJACHY BEKTOPU MapaJieHu, a -1 Kaja cy aHtunapaieasu. Jlakie, 3a
nap NO3UTUBHUX WUJIM Nap HETATUBHUX BPEAHOCTH TAJIaCHOT BeKTopa KocuHyc he outu 1, a'y
Cllyyajy pa3jIMuMTUX 3HaKoBa Ouhe -1.

PemaBamwem camokonzuctentHe jegHauuHe (1.102) moxe ce Hahu BequuMHa Tk, KOja
ce 30Be BpeMe penakcanyje. Taga je Moryhe u3padyHaTu ¥ IOKPET/BUBOCT €JIEKTPOHA.

bpsuna pacejama W;_, ¢ ce moxe nedpunncatn npeko ®epmMujeBOr 3J1aTHOT IIPaBUIA:
2
Wiy =" \Vil? 6(E; — Ey) (1.103)

rie cy E; u E; eHepruje y HOYeTHOM U KpajibeM cTamy, pegom, Vi, = (f|H'|i) matpuunu
eJIEMEHT XaMUITOHHMjaHa TIepTypdalnje yCeHABUMYEH 3Mehy Kpajiber 1 MOYETHOT CTatba.

1.5.3 TlokpeT/bUBOCT €JIEKTPOHA

Kako je mokpeTbuBOCT 1aTa Kao:

(v)
= — 1.104
h="F ( )
NnoTpedHO je mpoHahu yeMy je jeaHaka cpelma Op3uHa. OHa ce 1o JepuHUIM]U MOXE Mpe-
CTaBUTH Kao:
(v) = 2n (1.105)
Zk f k

Samemwyjyhu fx u3 jenqnauune (1.86) y mpeTxoAHy jenHaunHy goOuja ce:

>k Vk (fk +25E50Eﬁ> S v/ +ZkaZgEﬂ BE@
Sk <fk +ZBEB ()) Zkfk

(v) = (1.106)

Zk Vk Zﬁ Eﬁ 9E6
S Y

(v) = (1.107)

N3pa3 3a NOKpET/BUBOCT NIOCTAjE:

E
g = Zk(vk) Z,B 8 dEﬁ (1.108)
Zk fk Zg Eﬁ

3amMeHMMO NapuurjaIHd U3BOJ U3 MPETXOAHE jeHaunHe u3pas3oM (1.95). Y3mumo npu rome
y 003up ciegehe. Kako je ¢pyHkuuja pacrogeine f,&o) depmu-[lupakosa pacrojena, y JMMUTY
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MaJie KOHIIEHTpalje Hocuiiala HaeJlekTpucama (f» < 1) oHa ce Moxe mpeactaBuTi Mak-
cBENIOBOM pacrofieioM fr — fa; = Ce™P¢. To 3Haum fa mapuujaiHu U3BOA U3 jeHAUNHE
(1.95) nocraje:

a M
Ji _ —CBeP¢ (1.109)
(%k
rae je 5 = 1/kT. Konauto, 1oduja ce jeqHaKOCT:
24 e 0
- = 1.110
8E5 kenT (Vk)ﬁfk Tk ( )

N3pa3z 3a modwmnHoct (1.108) cana dupa:

e S AV i)aVi)s Ti

g = — ! (1.111)
kT >t IE )
3a jeIHOAMMEH3HOHH CJIyda] IPETXOJHI M3pa3 MOMpPUMa OOJIHK:
0), 2
¢ 2l Vi T (1.112)

kel S fY

1.6 Oprascku noJynpoBoOHNIN

7-KOHjYrOBaHU MaTepujaid Cy 3aHMMJbUBU CHCTEMH Y KOjUMa je OTKPHBEH BEJIWKU
HU3 HOBUX KOHILIENAaTa yIpaBo 3axBajbyjyhul MHTEpaKkIju u3Mel)y BhUXOBE T-EJIEeKTPOHCKE
CTPYKType U reoMeTpujcke cTpykrype. Ca acriekta mpuMeHe, MaKo He MOTy y MOTIyHOCTU
Ja 3aMeHe TEeXHOJIOTHje 3aCHOBaHEe Ha CHIIMIIjYMY, OPraHCKH MOJIYIPOBOIHUIM oOehaBa-
Jy nojaBy MOTIYHO (bJIeKCMOUIHUX ypehaja 3a AuCIUIeje BEMKE MOBPIIMHE, OCBET/BEHE Y
YBPCTOM CTamy, paIuo(ppeKBeHTHE WAECHTU(UKALIMOHE O3HaKe UK cojapHe henuje. [lep-
(popmance nomenyTux ypehaja 3aBuce o epuKacHOCTH KOjOM C€ HOCHOIIM HaeIeKTprcamba
(esleKTpOHM W/WJM IIYIJBUHE) Kpehy yHyTap m-KOHjyroBaHUX MaTtepujana [S].

TToKkpeT/bUBOCT KPUCTATHUX OPraHCKUX MOJYIPOBO/IHUKA Ce, Y HajOOJbeM cilyuajy, Kpe-
he y onicery 01 0,1 10 20 cm? /V - s, a kox amopdrux Matepujaia ucnon 0,1 cm?/V - s. Onu-
roateHu, ca noceOHMM (POKYCOM Ha MEHTAlleH, TETpalleH U HEroB JAepuBaT pyopeH, jeAHu
Cy 071 HaDOJBMX OPraHCKMX MOJIypoBOAHMKA. [IpeaMeT BeaMKor ucTpaxuBamwa Cy M OJIUIo-
THO(EHH, TUCKOTCKM T€YHU KPUCTaU, TPU(DEHWIAMUHH, TIEPUJIEHH, TeTpaThadyBaleHH,
(pynepenu, nonmnapadeHuIeHn 1 BHEroBy JepuBaTy, noaudiyopeH u apyru [5].
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2 Tlocrynak paja v pe3yaratu

2 Tlocrynmak pana v pe3yJraru

2.1 [dodmjame eHepruje cucreMa y Mo/iejy YBPCTOT Be3UBamba

[TocmaTpajmo jeAHOAMMEH3MOHU CUCTEM — JIaHALl KPUCTAJIHE pelleTke ca N YBOpOBa,
Tj. aTOMa, MOJIEKYJIa WM joHa (pajay jeAHOCTABHOCTH, HEKa YBOPOBH OY/Ay Y OBOM CIIydajy
aToMH), ca pactojameM a u3Melhy cycemnux usBoposa. [lorogHo je u, 300r BequKor dpoja
YBOPOBA y KPUCTAJTY, OMPABJAHO KOPUCTUTH MEPUOJIHUYHU TPAHUYHU YCIIOB, KOjJU CE MOXKe
oOjacHuTH Ha cienehu HaumH. 3a pa3iuKy ofl eJIeKTPOHA Ha YBOPOBUMA Y YHYTPAIIHOCTU
KpUCTaJla, €JIEKTPOHU Ha NMPBOM U N-TOM 4BOpY He ocehajy UCTU MoTeHIjal jep ce APyru
YBOPOBH HaJla3e CaMo ca jejIHe CTpaHe O]l TOI IoCMaTpaHor YBopa. 300r Tora ce 3a JOBOJbHO
BEJIMKO N 0Baj CUCTEM MOXE MPEACTABUTH KAO KPYKHUIIA OECKOHAYHO BEJIMKOT MPEYHUKA.
VYkpartko, (N+1)-tu uBop je 3amnpaso rpsu usop [10].

Hexa je |n) atomcka TanacHa (pyHKIIHja IIEHTPHPAHA HA n-TOM YBOpPY (aTOMCKa OpOu-
tana?). JIogaTHO, NPETIOCTABUMO Ja Cy OpOMTale Mel)yCOOHO OPTOrOHAJHE ¥ HOPMHpAHE
(opTOoHOpMUpaHe):

(nlm) = dpmn (2.1)

Nako oBO HHUje OJIMYHA APOKCUMAILIH]ja, pellaBambe MpodJemMa Ha TAYHUJU HAaYMH Ou OMIIo
asiredapcky KOMIUIEKCHUje ¥ He Ou JonprHOCKIIo BeheM pasymeBamy cymtuHe. OBa arpok-
cuUMalja Kojy crora 3aJp:kaBaMo OJTHOCHU C€ Ha CJIy4aj KaJla Cy aTOMU JJOBOJHHO yJIa/beHU O]]
CBOJUX cycela. 3Hauehe OPTOrOHATHOCTH € Y TOM CMHCITY MOXe IoBe3aTu ca MehycodHOM
He3aBHUCHOIIhy opOuTana — Kajia Cy aToMU OJIM3y jeflaH JAPYroM HBUXOBE OpOUTalle ce Ipe-
KJlanajy BUlIe, OAHOCHO jaBjba ce MehycoOHu ytunaj opouTaia (usoposa). Ha oBom mecty
YBOJIMMO U MIPETIIOCTABKY O KOMIUIETHOCTH Dase {|n)}, Koja ce Moxe OrpaBaaTH Ha CIMYaH
HAYMH Kao npeTnocraBka o oproroHayiHocTy [10]. PemaBamem Illpeaunrepose jeanauune,
KOja 300T rope HaBeJEHUX MPETIIOCTaBKA MMa allpOKCMMATUBHU OOJIMK M IMpeJCTaBba 3a-
MIPaBO MPUCTYI BapyjallIOHOM METOJOM arnpoKcUMalyje, He JoOUja ce er3akTHO OCHOBHO
CTame, Beh OCHOBHO CTame KOje HajOoJbe OroBapa opouTasama Koje cMo n3adpaiiv J1a OIu-
Cyjy cucTeM. YKOJIUKO OMCMO Mpomupwiiv XWwidepToB MpocTop JoAajyhu Buiie opduTana
Ha CBaKOM YBOpY, BapHjallMOHU MPUCTYN OU MocTajao cBe TayHuju. OBaj NPUHLKI y3UMa-
a opOuTasa 3a 00JbE ONMCHBAKE CUCTEMA U 1o0Mjawe Taunuje [lpenuHrepose jeaHaunze
ce 30Be JIMHeapHa KOMOMHAIMja aTOMCKUX opoutana (eHri. linear combination of atomic
orbitals, LCAO), mITO je 3arpaBO KBaHTUTATMBHA IIPUMEHA MJIEj€ UBPCTOI Be3uBama (fight
binding) [10]. TasacHa (pyHKIIMja €IEKTPOHA CE MOXE MPEACTABUTU Ka0 JMHEapHa KOMOU-
Halllja aTOMCKUX opOuTaa:

) = anlgn), n=1,..,N (2.2)

TTos MOjMOM aTOMCKa OpdUTaNa Ha CBAKOM YBOPY MOKEMO MOApasyMeBaTH jeiHy MOJEKYJICKY OpOUTa-
JIy Ha CBaKOM 4BOpY, 3a ITa ce Hajuemhe ysuma LUMO kop TpaHCHOpTa eJleKTpoHa, ogHocHO HOMO kon
TpaHCHOpTa LyIUbUHa [5].

22



2 Tlocrynak paja v pe3yaratu

CraumonapHa IIperHrepoBa jeHauMHA 32 €IEKTPOH je C JieBa IOMHOKEHa OpaoM (¢, |, a
IIPU OBOM TIOCTYIIKY IPUKA3aHOM HUCIIOJ KOpUIINEHE Cy IOMEHYTE IPETIOCTaBKE:

H|y) = E [¢) 2.3)

(G| H|Y) = B ($ml0)) (2.4)

(6| H (Z a, r¢n>) = E (¢ (Z a, r¢n>) (2.5)
> (Gm|Hldn) = B cn ($nldn) (2.6)

> o (Gl Hlgn) = B nbn 2.7)

> anHp, = Eay, (2.8)

300r MHTEpakKLMje ca YBOPOBUMA KOJU HUCY M-TH, EJIEKTPOH Ha M-TOM YBOPY MOXE OUTU
MIOMEPEH Ha N-TU YBOP, OAHOCHO Ka)keMO J1a MOKeE ,,cCKakaTh ‘. Kako cMO rope yBeJiv npeTro-
CTaBKY O OPTOTOHAJTHOCTH aTOMCKHUX OpOMTasa, OJHOCHO J0BOJbHE Mel)ycOOHE yAabeHOCTH
aToOMa, CKaKame eJIEKTPOHA Cca jeJIHOT YBOPa Ha APYIHU Ce MOXeE AECUTH CAMO aKo CYy YBOPOBU
m 1 n 0Nu3y jeaH ApyroM. Y MoJesty YBpCTOr Be3MBara KOPUIINEHOM y OBOM pajy y3€eTo je
71a Cy TO CyCe/IHM YBOPOBH, I1a MATPUYHU €JIEMEHT U3 TopmhUX (opMyJia MOKEMO 3alHUCaTh
Kao:

. € 3dM =N
(Om|H|pn) =4 —t 3am=n=+1 (2.9)
0 nuHaye

IJe je t 4ilaH ,,CKakama“ (eHII. hopping) KOju omucyje MOrynHOCT CKakamwa eJIEKTPOHA Ha
Cyce/IHe YBOpOBe, a UMa jeIUHUIIEe eHepTHje.

WHTeH3uTeT ¢ 3aBUCH 0J] TOra KOJMKO je IpeKJaname CyceJHUX opouTaia — ¢ je Behe
LITO Cy OpOUTaJle OJIMAKE U CMambyje ce eKCIIOHEHIM]aJIHO ca yJabaBambeM opourana [10].

XaMHUITOHMjaH CUCTEMA MOKEMO IPEICTaBUTH Y MATPUUHO] PENIPE3ECHTALN]U:

e —t 0 O e 000 . 0O -t 0 0
-t € —t 0 0 e 00 . -t 0 -t 0
H= 0 —t e —t — 1 0 0 € 0 . + 0 —t 0 —t
0 0 —t e 000 € . 0O 0 -t 0
(2.10)
Bpahajyhu ce Ha jeqnauuny (2.8), pa3BujeH je cieaehu nocrymnak:
> anle bmn =t st + Omn1)] = By, 2.11)
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2 Tlocrynak paja v pe3yaratu

k=+nfa 0 k=i+n/a

=2t

Cauka 4. [lucriepsuja y MojieTy UBpCTOT Be3uBama. [IpencraBmbeH je rpaduk 3aBUCHOCTH €Hepruje
E' = E — € on tanacHor Bektopa k y nmpeoj BpuiyeHoBoj 30Hu.

€ — t (a1 + i) = Eay, (2.12)
. ikn
Ha oBom MecTy yBOIMMO ansatz pelierwe 3a KoepuiujeHTe: oy = g = -+ = Q, = i/ﬁ

rae je v N HopMaM3alroHU (pakTop. 3aMEHUBIIN KOE(PULIMJEHTE Y MOCIEIHO0] jeAHAUYNHM,
JOO0OUjeHo je:

ee*m — ¢ (eik(m_l) + eik(m“)) = Fetkm (2.13)
e—t(e*+e*)=F (2.14)

Kopucrehu OjnepoBy penaiyjy, U3 MpeTXoJHOT U3pas3a je T0OUjeHO:
E =¢€¢—2tcosk (2.15)

Bpuio yecro ce cpehe, kao Ha mpumep y [11], cneaehu uzpas, raoe je enepruja E nomepeHa 3a
BPEIHOCT &:
E'=F —e= —2tcosk (2.16)

Ha Ciuum 4 npexncraBibeHa je noOujeHa aucnieps3uoHa penanuja (2.16). Enektponn
MMajy CBOjCTBEHA CTama camo y oJpeheHOM OIcery, yHyTap eHepreTcke Tpake, Koja y ciy-
Yajy jeAHOJUMMEH3HOHOT MOJIesIa YBPCTOT Be3nBama uMa mupuny AE = 4t. Ykommko je
KPHUCTAJIHU UMITYJIC k& BaH npBe BprityeHoBe 30He, OJJHOCHO HeroBa aricolyTHa BPEJHOCT je
Beha o/ 7/ a, Ta BPeIHOCT UMITyJICA Ce MOXKe PEIyKOBATH MOIYJIOM 27 /a TaKo Jia HOBA Bpe/I-
HOCT TpHIaaa BpeJHocTUMa U3 ripBe bpuiyeHose 3oHe. EnekTpoH y Kpucrany ce, qakie, He
Kpehe kao moTmyHo cinodoaHa YecTulla, Beh Kao Tanac ca KBa3u-UMITYJICOM k (KPUCTATHU
umiyJc). Ha qHy Tpake, 3a J0BOJbHO Majie BpeAHOCTH UMITYJICa, OOJIMK AUCTIEP3UjE Ce MOXKE
CBECTH Ha MapadoJMYHy, KOja OJroBapa cJiod0aHOM eeKTpoHy [10].

3a MpoM3BOJBHO BEJIMKY KOHCTAHTY KPHCTAIHE pelleTKe, KaJa Cy pacrojama u3mehy
YBOpPOBA BEJIMKA, TAKO Jla C& CUCTEM MOJKE MIOCMaTpaTh Kao CKYI M30JIOBAHMX aToMa, aTOM-
CKE TaJlacHe (PYHKLIMje IIPeJCTaB/bajy €r3aKkTHA CTamba 3a CBE eJleKTpoHe. Kako cMamyjemo
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2 Tlocrynak paja v pe3yaratu

KOHCTAaHTY pellleTKe, HajyAa/beHUju eIeKTPOHU O] je3rpa Mmouumy Aa ocehajy mpucycrtBo
cyceHUX atoMa. ATOMCKe TajlacHe (pyHKIIMje ce MpekJanajy u (popmMupajy cTama Koja ce
Ipy>kajy Ipeko LeJior Kpucraia. EKBUBaJIeHTHE aTOMCKe OpOUTaie Cy Ha BEJIMKUM Melycod-
HUM pacTojambMa IeTeHeprcaHe, a Ha MalbUM PacTOjambuMa Ce Kao MOCIIeANIIa UHTEPAKITHje
1enajy Ha pa3nuuute HuBoe. [loueB of] croballlibuX CTamba, KAaKo ce aTOMU NMPUOJIMKABajy,
10 TaJ 3acedHM HUBOM, Cajla TIOCTajy yCKe eHepreTcke Tpake Yrja eHepruja pacte v Yuju ce
MOJJTHUBOM TPEKJIarnajy ca CMalbeheM KOHCTaHTe penieTke. [8]

2.2 Cnada uHTepakumja

VYKynaH XaMWJITOHHjaH OBOT CUCTEMA je:

H = H, + Hy, + Ho_p, (2.17)

OJIHOCHO, Ka/1a Ce HAMUIIY WIAHOBHU M0 JepHrHULIajama:

H= k) (k A 2mw 2.18
So e ) (k430 (22 4 i ) + 3 g/ T b (0] 218)

Xamunronujan neprypdanyje je wian H' = H._,;,. Ynan x,, je nonpunoc ox ¢oHOHa, a
KeT-Opa eneMeHT, |n) (n|, JOIPUHOC O[] eNeKTPOHA.

2.2.1 IlompaBka nmpBor peaa

N3pauyHaBame MonpaBke eHepruje npBor peaa ypaheHo je Ha ocHoBy dopmysie (1.38),
KOja je 3amrcaHa ca M3MEeHhEeHNM O3HaKaMa:

EY = (Wg|H'|Wg) (2.19)

rae o3Haka G mpeAcTaB/ba OCHOBHM HUBO (eHIN. ground), onHocHo n = (7. O3Haka (0) y
CYNEPCKPUITY TaJaCHUX (PYHKIMja j€ U30CTaB/beHA 300T 00sbe mperiaegHocTu. CTame 03Ha-
yeHo V¢ je crame y KojeM CBU (POHOHM OCLMIYjy Ha HYJITOM BUOpallMOHOM HUBOY (n=0),
a enekTpoH uma Hyatu umnyic (k=0). Ileprypdaimony XxaMuITOHUjaH H j& XaMWITOHU-
jaH eneKTpoH-hOHOH MHTepaKimje, H e—ph- YKyITHa TajacHa (DyHKLIMja JaTa y MOCIEHO]
jelHauUMHM je YKYIIHa TajacHa (PyHKIHja CUCTEMA KOja ce MOKe MPeJCTABUTH Ko MPOU3BO/L
TaJacHUX (PyHKIMja MOjeJMHAYHUX [eJI0BA CUCTEMA!

\I[G (:L‘ea Ty 7$N) = ﬂ’k:o(%)@%:o(%) cee ¢n:0(xN) (220)

Kako neprypOanoHu xaMWITOHHjaH UMa Y CEOM WiaH T, OH he JesioBaTh Ha TaJIacHY (PyHK-
1Mjy oHoHa, anmu 300r gena |n) (n| he menoBaty U Ha TanacHy (GyHKUM]jy ejqekTpoHa. Kako
j€ mepTypOalMOH XaMIITOHM]jaH MPeJCTaB/beH MPEKo cyme Mel)ycoOOHO He3aBHCHHUX uJia-
HOBA, HAJIIPe je pelIaBaH MATPUYHK eeMEHT 3a [IpBH wial cyme, H . TIpBo je mpukasaHo
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2 Tlocrynak paja v pe3yaratu

peluaBame eJIeKTPOHCKOr Jie1a, Koje je oapaheno y JlupakoBoj Hotauuju. CBOjCTBEHU BEK-
TOp CTama €JIEKTPOHA Kao IITO je Beh CIIOMEHYTO je:

[Vr=0) = |k) = \/_]‘N Z [m) (2.21)

MartpuyHu eJleMeHT, OJHOCHO OYE€KHMBaHA BPETHOCT €JIEKTPOHCKOT JieJia MPBOT YWiaHa XaMuJI-
TOHHM]jaHA Y eJIEKTPOHCKOM CTamy JaToM popmysiom (2.21) uma usrien:
1 1
(Wnoln) (n|thu=o) = (kln){nlk) = <= > (mln)(njm) = < (222)

m

doHOHCKY 10 MPBOT WiaHa Yy CyMHM XaMWJITOHHMjaHa NepTypoalyje capku o1 na crora ae-
Jyje camo Ha (hOHOHCKY (PYHKIIM]jY KOja 3aBHCH Off T€ UCTE KOOPIUHATE T'1, N1a MUIIEMO:

(o)1 [no (1)) = / d1 o (@1) T Yol)

h .
oo [ i) S
=0

WHterpas y NpeTxoiHOj jeIHAYMHU je jeJHaK HyJU 300r OpTOHOpMUpaHocTH 0ase. Kopek-
L[1ja eHepruje MpBor peja 3a MPBYU YIaH XaMWITOHUjaHa NepTypoalyje je crora:

(e ) —
= / dxedry...drxny;_o(T)Vr_, (xl)...w;zo(xN)ﬁlwkzo(xe)wnzo (1)...®p0(xN)

=g %g—w%/dxlw:;0($1)$1¢n:0($1)/de‘--dew;0(372)‘-'¢n:0($2)'"wn=0(‘r1\7)
=0

(2.24)

Jpyru uHTErpa y nocjie/ilbeM peLy MPeTXoiHe jeqHaYrHe je 300T OPTOHOPMHUPAHOCTH Dase
{|¥rn=0) } jennak jeauuunm. MehyTum, KaKo je MPBU UHTETPAJL, KAO ILITO CMO MAJIOPE MOKa-
3aJI4, JeJJHaK HyJIU, [Ie0 OBaj MATPUYHU €JeMEeHT OMBa jeIHaK HYJIU. AHAJIOTHO MPETXOIHOM
padyHy, 3aKJbydyje ce Ja je CBaKM WiaH y CyMU XaMUJITOHW]aHa iepTypoaiiyje y ,,ceHIBuuy”
u3Mely ykymHe TanacHe (pyHKIMje cUCTEMa Y OCHOBHOM cTamy W jeTHaK HyJIH:

(Ue|H! ,,|Ve) =0 (2.25)

Crora, cymmpaHno, BaxHu cienehe:

EY) = (WelHole) = 3 (Voo [W6) =0 @29

)

Hakne, nOOMjeHO je Aa je MomnpaBKa eHepruje MpBor peja 3a ciyyaj cjlade UHTEpaKLUje 13-
Mely esiekTpoHa U (POHOHA jeHaKa HyJM, 300T yera je OMJIO HEOIXOAHO Ja Ce U3pavyHa
NIOIIPaBKa JIpyror peja.
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2 Tlocrynak paja v pe3yaratu

2.2.2 ITompaBka apyror peaa

Ha ocHoBy jegnauune (1.56), npyra nomnpaBka 3a €HEprujy cuctema y KOjeM ce jaBjba
cnada uHTEpakuyja u3Mely esekTpoHa u (pOHOHA je:

(2.27)

~ 2
Vo [ He—pn | W
) _ s [l en]ve)
R -Y

2 B

rae je m3octaB/beHa o3Haka (0) 3a HemepTypOOBaHe TajiacHe (PYHKIMje paau IMperieHO-
ctu. Ctambe o3HaueHo W, je crame y KojeM (POHOHM OCIIWITY Jy Ha IPOU3BOJbHO M3a0paHUM
BUOpAaLMOHMM HUBOMMA ((POHOH Ha IMOJIOXKA]y X; OCLMIIY]je Ha 1) BUOPALlMOHOM HUBOY), a
€JIEKTPOH MMa Y OILITEM Cllyyajy HEHyJITH umilyJic k. CIMYHO NPETXOIHOM pavyHy 3a I0o-
MpaBKy IPBOI pejia, NpBO je HaleH MaTpUYHU €JeMEHT 3a MPBU (OJHOCHO, OMILTE IJIeJaHO
3a n-TH cadupak y XaMWITOHUjaHy MepTypoaruje):

\I/G>

_ / deday...dun sy, (20 (2) i () e (2 o (1) oo ()

e—ph

(0l

(2.28)
EleKTpoHCKY TONPUHOC y XaMWITOHU]jaHY H e ph, J€IIy]e Ha SJICKTPOHCKY (DYHKLH]Y:
(Vr,n [70) (1] o1i=0) (\/—Zelkmm m|> ) (n| ( Z\m )
=¥ Z eFmm (m|n) (n|m)
m (2.29)

_ % Z eikmmémn5nm

— _eikmn

N

Kako je umriyJic eieKTpoHa y CTalby m HEHYJTH, jaB/ba C€ €KCIIOHEHIIMjaTHU KOe(bUIIMjeHT
JIMHEApHOT pa3Boja eJIEKTPOHCKe (PYHKIM]e, KOjHU je calia, y OMIITeM Clydajy, pa3induT O
JeHULIE.

MarpuyHu eneMeHT (POHOHCKOT Jiesia MPBOT cadupKa nepTypOallMOHOr XaMUJITOHHjaHa

H! . onHocu ce Ha oarosapajyhu (hoHOH Ha MOJIOXKAjy X1:

e—ph

<¢n1(1’1>|1’1|¢n1<l’1)> :/d$1¢;T($1)xlwno(xl)

= 6711",1
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ITpeocranu nnTerpan us jenHaunHe (2.28) Koju cagpku TajacHe (PyHLKHje OCTaIuX (pOHOHA
Jj€ CJIMYHO FOPHEM pauyyHy U3pauyyHar Kao:

/dx2...de¢Z£rL(x2)...w;7ﬁ(IN)wnzo(.rQ)...1/Jn:0(xN) =
:/d@wz?(@)w”“x?) ' -'-'/d$N¢:?($N)¢no($N) @.31)

= 5”?,0 . 5”?)0 Cees 6717]\770

VYoanyjyhy uzpauynare gesnoBe y KoHauHy popMyJly, TOOHjEHO je:

¥o) = 3 (Wl | V) =

2mw 1 B ik ko 2 (2.32)
= g\/ A N Y [6 571’1",15n§”70'-'5nﬁ,0 +e 571’1",0571’2“,1---5#](,1,0 + ]
g

ikm 2ikm
= N [6 5n{”,15n31,0-~5n7]\'}70 +e 571’1”705715”,1---571%20 + ]

<\Ijm’ﬁe—ph

Cnenehu Kopak je dro u3padyHaBame KBaJpara MOJIyJa OBOT KOMIUIEKCHOT Opoja:

\IJG>

2 2
9 ik 2ik
:m (6 mdn{”,léngn,o---dn}(},o +e m(sn{nyodngn,l...(sng\]n@ + ) X

—ik —2ik
X (6 ¢ m5n1n716n5n70...5nrl{7170 +e "L5n§n70(5ng%71...(5n7Nn’0 + )

(o]t

(2.33)

buto je norpedHo Hahu U pa3iuKy eHepruja 1aty y uMeHuony y jennaunnu (2.27). Enepruja
CHCTEMA Y OCHOBHOM CTamy je jeJJHaKa:

h
By = B0 + Z ELHO0) — _op 4 N%U (2.34)

EHeerja CUCTEMA Y HEKOM CTamy 11 MOJKE Ia C€ 3allMIIC Kao:

E,=E9 =E0 + Z ELHOO)

1 1
= —2tcosk,, + (nT + §)ﬁw + ..+ (n}(} + 5) Fiw (2.35)

g
= —2tcos ky, + N?w +hw (n" +ny' + ..n%)

HodujeHo je na je pas3iuka OBe JIBe eHepruje:

Eqg — E, = —=2t(1 —cosky,) +hw (n* +nd’ + ..n%) (2.36)
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KonauaH u3pa3 3a KOpekiMjy eHepruje Jpyror peja npemMa jenHauvnu (2.27) je:

U, | H,_ |
9 ’< m‘ e—ph G>
B =3

2

(2.37)

2 . .
k'm - k’"L
. Z % (61 5,1?’1(5”?70...5”7]{;,0 + ) (6 ! 6n71”,15n§”,0-~-5n’1§,0 + )
- hw m m m
oy —2tcos by, + N2 +-hw (nf* 4+ ng* + ..n%})

Ha oBoM MecTy je noTpedHO aHanM3upaTh KOHKPETHE BPEAHOCTY BUOPALIMOHUX HUBOA Y I10-
OyheHuM cramrmMa m. 3anMIIMMO BPEAHOCTH 32 OCHOBHO CTambe U M3a0epruMO BPeJHOCTH 3a
npBa nodyheHa cramwa Ha ciegehn HaunH:

G=0 — n=ng=..=ny=0

m=1 = ni=1, ng=nzg=..=ny=0
m=2 — no=1, ni=ng=..=ny=>0
m=N = ny=1, ni=nys=..=ny_1=0

3a npBa crama Kajga je m > N + 1 moxemo pehu 1a cy nBa n pa3jinuura of HyJje, a CBU
OCTaJIM jeJHAKU HYJIM, WK Ja je jenaH n Behu ox 1, a octanu Hiip. jenHaku Hyiu uta. Kao
LITO C€ BUAM, pa3MaTpama KOHKPETHUX BpeJHoCcTy 3a m > N + 1 cy KOMIUIMKOBaHa 300r
OeckoHaYHOT Opoja KOMOMHAIM]a, M KaKO ce MCIoCTaB/ba HermoTpedHa. Ha ocHoBy m3adpa-
Hux npBux /N noOyheHux HUBOA, JOOMjeHM cy cielehy peoBU pauyHa, Kao HacTaBak Ha
jenHaumny (2.37):

N ikm —ikm
E(Q) _ g_2 Z (6 5n71n,1(5n5n70...5n%70 + ) (6 (Sngnyl(snsn’Q...(SMan + ) n
¢ N2 — —2t(1 — cos ky,) +hw (N + ni* + ..n'%)
n I (eikm(snln715n£n70...(5n%t’0 + ) (e_ikmdnT,ldng”,O---5717]3,0 -+ )
£ —2t(1 — cos ky,) +hw (nT* + nl* 4+ ..n%)
MmN (2.38)

B g2 i (eikz1 ce~ik1 4 Niky _e—Nz’kN)

N2 & —2t(1 — cos ky,) +hw

9 N
_Iy 1
N &= —2t(1 — cos ky,) +iw
Hpyra cpenma 3arpaja y mpBoM pefly je jeaHaka Hysu jep je dap jenHo Kponekeposo nenra
CBaKor cadupka y Opojuolly jeTHako HyJd, 0e3 003upa KaKko ce OTydrnMO J1a HyMEpHIIIEMO
BUOpALlMOHE HUBOE 3a CTama 3a Koje je m > N + 1. Y npBoj cpeamo] 3arpaau y pBomM
peny ,,[IpeXKuBbaBa” ¢-TW caDUpPaK y MAJIMM 3arpajzama 3a 4jaH cyMe Kaja je m = ¢. 3aTo
jey apyrom peay AodujeHa cyma jenuHuna 3a N cadupaka, mro y 30upy gaje N. Cyma je
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2 Tlocrynak paja v pe3yaratu

peleHa npesoheweM y unrerpai. MmmyJc enektpoHa k,, Kao mro je godujeHo y (1.5) je:
2m N N
km = —m, -, = 2.3
N m € { D) ) (2.39)
Mauia 3arpaja Ha JeJHOM Kpajy UCKJby4yj€ Ta] FPAHUYHH €JIEMEHT, 1a OM YKYITHO OMJIO YOpO-

jaHo y ckynt N 4naHoBa. BenuumHy yHyTap cyme cMarpajMo Kao GyHUKH)Y Of Ky, f(kp,),
I1a Ce MOKeE 3aIUCATH:

N s
> fkn) Ak = / f(k)dk (2.40)
N .
> flhn) = 57 /_ f (k) dk (241)

rae k o u3dopy y OBOM pajy y3uma BpeJHOCTH o —7 10 7. Paznuka uzmel)y n1Ba umitysca
CYCE/IHUX 1 BPEIHOCTH je:

2m
Ak = — 242
v (2.42)
[IpeTxoqHO NOOMjeHa cyma MocTaje MHTerpa:
i 1 = / ﬂ i (2.43)
= =2t(1 —cosky) +hw — Ak J_, —2t(1 — cosk) +/iw '
3apan nakuer npahewa pauyHa, yBeJeHE Cy CMEHe:
k=
a=2t
b =hw
Wuterpai o uHTepeca je Moryhe pemmry aHaIuTUUKU:
T d T d
I / z _9 / v (2.44)
. —a(l—cosx)+b o —a(l—cosz)+b
Kopucrehn TpuroHomerpujcky Tpancopmarmjy 2 sin’ 5 = 1 — cos x, nabe ce noduja:
T d
[=2 / S — (2.45)
0o —2asin”F +b

YBeleHa je moToM cMeHa ¢ = tan 7,  MckopuiheHa je jou jeiHa TPUroHOMETPHjCKa TpaHC-

. « 2 o t2
dbopmanmja sin” § = i55.
300r yBohewa cMeHe Cy, peaoM: dr =
crnenehu 00JMK:

Bpennoctu audepeHiivjana v rpaHuiia UHTerpaja pejieBaHTHU

Tozdt mt = [0,400). VinTerpan nonpuma oHa

I 2/+oo dt _ 4/+oo (1 + t?) dt
o (—2a:5 +0) (1+12) o (=2at2+0b+bt2) (1 +12)

_4/*(’0 dt _4/*00 dt
o (F2a+b)24+b b ), ety
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OgBpe cy pa3ManaHa JBa ciyvaja, kajga je: 1) 2“+b > 0, omHOCHO 2% < 11 2) QZ“’ <0,
OJHOCHO 22 > 1.V npBoM ciyuajy je yBeneHa CMeHa

-9 _
a+bt2:m2 I / 2a—|—bt
b b
—2a+b
dm =] 2270 4
b
VY apyrom ciydajy je cMeHa CJIMYHA, Ca Pa3JIMKOM Y 3HaKy MUHYC:
b V b
—2a+b
dm = \/-— i

PemaBame nHTErpasia npema rnpBoM ciyyajy je HacTaB/beHO Ha ciefehu HauuH:

/+oo 4 b .
\/ —y/ ———— arctanm
—2a+b m2+1 bV —2a+0

2m
N b(—2a+b)( _O>: b(—2a + )

“+o00

0 (2.47)

PemaBame MHTErpasia pemMa Jpyrom ciydajy je ypaheHo aHaJIOTHO IIPBOM Cllyvajy:

I, = 27 (2.48)
—b(—2a + b)

Konauno, BpahameM BpeIHOCTH CMeHa 3a a U b, 100MjeHo je J1a je cyma eKBUBAJIETHA clie-

nehem:
1 T dk N 2

Ak J_, —2t(1 — cos k) +hw T o VHw(2(=2t) +hw)

(2.49)

Ha kpajy, u3pa3 3a KOpekiiijy eHepruje Apyror peaa, mpema NociaemheM pey jeaHa-
yuHe (2.38), monpuma oOJIMK:

7
L 2.50
N \/Hiw(—4t +hw) (230

E? — J 2.51)
“ /|4t +hw| hw
Enepruja cucrema kaja je uHepakiuja uaMely eaekTpoHa 1 (poHOHA c1ada ce KOHAYHO MOXe
3amucaTy Kao:

Eq=EY + ESY + EY (2.52)

31



2 Tlocrynak paja v pe3yaratu

—2.0 4

E

Enepruja —+
|

|
by
o

— y=0,500
—— y=0,044

O.I() 0.‘5 l.IU l.IS 2.‘0 2.5
KoHcTaHTa KyrnioBara a

—3.5

Cauka 5. 3aBUCHOCT eHepruje of napaMerpa « Koj ciade UHTEepaKIyje.

hw 2
Eo=—20+ N2y J
2 /|4t +hw| hw
Hajuewhe ce y pagoBuma, kao Hip. y [11], eHepruja cucrema npeacraBu 10 Ha KOHCTaH-
Ty eHepruje JIMHeapHOT XapMOHMjCKOT OocIiIaTopa cBUX N YBOpOBa 32 HYJITU BUOPAIIMOHU
HUBO:

(2.53)

92

€q = —2t+
V2w |2t + 1

(2.54)

[Tocneamwa popmyiia ce Moxe Aajbe MpeypeaAnTH Kopuctehu napameTpe o 1 -y AepuHU-
caHe Kao:

g
_9 2.55
“ hwt ( )

h
N = 7“’ (2.56)

dopmyna (2.54) ce caga Moxe 3anucaTi Ha cienehn HauvH:

1
G 9pq—r (2.57)
¢ 441

Ha Cmum 5 je mpencrasibeHa oBa 3aBUCHOCT 3a 7y = (.5 (kao y pany [11]) u v = 0.044, wrro
oarosapa pyopeny. On uHTepeca y pexxumy cilade MHTepakuyje je BpeaHoct o < 2 [11].
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2 Tlocrynak paja v pe3yaratu

2.3 Jaka uHTepakimja

Jpyrv rpaHu4HU clly4yaj KOjU je pa3mMaTpaH U KOjU Ce MOXE PEeLIUTU aHAJIUTUYKU je
cilyyaj Kaja je uHTepakija usMmelhy enekrpona u ¢oHoHa jaka. Tama je edekar ckakamba
€JIEKTPOHA Ha Cyce[He YBOPOBE MambU y OJHOCY Ha MHTEpaklujy usmelhy enekrpoHa u ¢o-
HOHA Ha uctoM yBopy. Ctora, yKyIHM XaMUJITOHHjaH UMa OOJIMK:

H=Hy+ H,_p,+ H, (2.58)

OIJHOCHO, KaJlda C€ 3all1Ily YJIaHOBHU I10 IIC(bI/IHI/ILIajaMaI

A=y (%mmg " f—;)+zg\/2§‘—%n 0 {l+S2(=) (1m) -+ 1] + [} (n — 1)

(2.59)
XaMUITOHHMjaH MepTypdanuje je caaa eaeKTpoHCKH wiaH H' = H,, 10K 30Up XaMHJITO-
HUjaHa (DOHOHCKOT JeJla U XaMWITOHM]jaHa eJIEKTPOH-(POHOHCKE MHTEPAKIUje MpeacTaBba
JOMMHAHTHU HENepTypOOBAaHU XaMWJITOHH]jaH.

2.3.1 Cuayuaj jenHor yBopa

Hajope je ananusupan ciydaj Kaja mocMarpamo camo jenaH yBop. He mocroju mo-
ryhHOCT cKakama eJIEKTPOHA Ha CyCe[lHe YBOPOBE, jep Y OBOj CJIULIM NOAPa3yMeBaMO Ja He
nocroje Apyru yBoposu. OBakaB MOZIEJ 30B€ € jOILI M AaTOMCKU JIMMUT. XaMWJITOHUjaH OBOT
CHCTEMA Ce, Ha OCHOBY jeHauuHe (2.59), MoXke npeicTaBUTH Kao:

A 21 2

j- 2’)—m + 5mua® + g Tg“ z |i){i] (2.60)
npu demy je |i)(i| = 1 jep je mpojekTop mo cBMM YBOPOBUMA (Y OBOM CJIy4ajy camo jeqaH
4Bop) jemHak jemummim: y . |n)(n| = |i)(i| = 1. Kako nocroju JuHeapHU 4iaH IO T y

XaMUJITOHU]jaHy, OWJIO je MOTPedHO u3pa3 NpeodIuKoBatu. To je yunmeHo yBoheeM cMeHe
no x. [lo gedpuHuImMju uMysca Jlako ce 1004ja a OH OBOM CMEHOM OCTaje HEMpOMEHEeH
(jep je mponopIHMOHANIAH IPBOM HU3BOJY IO Z):

¥=z+a (2.61)
p=p (2.62)

Bpennoct 3a © = 2’ — a je 3amereHa y u3pas 3a xamuiitoHujaH (2.60):

. 2 1 2
szp—m—l—émw%Qng TI;MQ:
/\2 1 2
= (5771 +5me? (@ = a)’ + g/ 5= (' —a) (2.63)
21 2 1 2
— (577)1 + §mw2(x')2 + ' (g % — mw2a> + §mw2a2 -9 Zzw a
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Kako ducmo ce oci000auIn JIMHEApHOT YiaHa 1Mo &’ YiaH KOjU CTOjH Y3 Hera MOCTaBUMO /14
Oyze jenHak Hynu. Ha Taj HauuH ogpeheHa je KOHKpeTHa BpeAHOCT KOHCTAHTE CMEHE a:

2mw

g - mw?a =0 (2.64)
2

= 2.65
=9\ 73 (2.65)

Haxkon 3amemuBama oBe BpeAHOCTH Yy jeAHauuHy (2.63) nodujeHo je:

3 @)? 1 5 . g

H=——+- — = 2.66
2m + 2" (=) hew (2.66)
Koncranra y xamuitonujany F, = — % ce Ha3uBa eHepruja nojapoHa. OuumiesHo je aa

j€ eHepruja JMHEeapHOT XaMOHUjCKOT OCLIAJIATOpa UHBApHjaHTA Y OJIHOCY Ha OBAKBO YBO-
hewe cmene. Makcumym Tanacue gpyHkuuje JIXO je momepeH 3a a y cucteMy mpOCTOPHUX
KOOp/MHATA.

2.3.2 IlonmpaBka nmpBor peaa

TanacHa yHKIMja cUCTeMa je 3amMcaHa Kao:

g = (bi(xe)wnzo(l'l) .. 1%:0(1'1) RN Qﬂnzo(iﬁ']\[) (267)

r7ie ¢ IpeJCcTaByba ¢-TH YBOP HA KOjeM ce HaJla3U eJIeKTPOH U Ha KOjeM je TajacHa (pyHKIMja
JIXO Tpanciupana. YjemnHo, ¢ mpeacTaBiba v IeTeHepalyjy ctama. Paau 0osbe nperiaeHocTi
M30CTABJbEHO je 0desiexje 1a je OBO TajacHa (PyHKIM]ja HENEPTYypOOBAHOT cTama. Moxe ce
HPUMETHTH JIa 33 eJIEKTPOHCKY TajlacHy (pyHKIM]jy HUje y3eTa pyHKImja 1;(x. ), Koja npes-
CTaBJba JIMHEApHy KOMOMHAIM]jy opouTaia, Beh yHKImMja (opOuTana) Ha TOM YBOPY ¢@; (e ).
Kako ce roBopu 0 HenepTypOoBaHO] TanacHOj pyHKIMjU cucteMa W, CKakame eJeKTpoHa
HUj€ YKJbYUEHO, CTOTa HU €JIEKTPOHCKA TajllacHa (PyHKLIMja He MOKe OUTH JIMHEapHa KOMOU-
Haluja CBUX opOMTaia, Beh UCKJbyUMBO Ta OpOMTAJIa Ha YMjEM YBOPY CE €JIEKTPOH HaJIa3U.
ITonpaBka eHepruje NpBor peja je 1odujeHa, no jeqHaunuu (1.38), pauyHambeM MaTpUYHOT
€JIEMEHTa, OJJHOCHO MHTEerpaa:

!/

\1le> = /dxedxl...dxi...dxj...de &5 (Te)Vn—o(w1).. (i) o (Tv) X
X H'¢j(e)Pn=o(1)-- - Yp_o(7))-. - Yn=o(zn)

I:I/

(v

(2.68)

[TepTypdaniony XaMUWJITOHHMjaH Ce CacTOju OJl WIAHOBA KOjH JIeNlyjy caMO Ha €JIEKTPOHCKY
dyHKIHjy ¢;(x.). CTOra, CIMYHO Kao MPUIMKOM padyHara MOMpaBKe eHepruje 3a cliady uH-
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2 Tlocrynak paja v pe3yaratu

TepaKIMjy, MPBO je U3pauyyHaT UHTErpaj, OJHOCHO Yy JIMpakoBOj HOTALMjU MaTPUYHU €Jie-
MEHT:

(0:(w.)|F

B3(ae)) = (i <Z —t(|n) (n+ 1] + |n) (n 1|>> )
= (i) a4+ 113) + (ilnyin — 11))

= —t2(5i,n Ont1,j + Oin - On—1,)

= —t(0ii - Oit1,j + i - Oi1j)

(2.69)

mITO Baku 3a j = ¢ %+ 1. JemaH o cadupaka yHyTap 3arpaje y npeTrnociemhem peay he outu
jeIHaK jeVHUIIM, a IPYru jeJHaK HYyJM 3a CBaKy O]l OBE JBE BPEIHOCTH 34 j, TIa c€ KOHAYHO
100Mja peliewe:

(0ize)|[IT'|0(xe) ) = (2.70)
Wuterpan u3 jemnaunue (2.68) koju caapxku cama camo tanacHe pyHkuyje JIXO ce moxe
pelINTH Kao MPOM3BO/I UHTErpasa 3a UcTe MpoMeHsbuBe (ucte x;-ose). [1a Tako, yormreHo

BaKU:
/dx Upeo(@)thn=o(7) = /dx (@)1 (7:;))1 o (aa)? | -

“+oo
v 77’7:;} / dx 6_% (22 4-2az+a?) (271)
mw mw a2 /+OO dr 6_73;; (fr+ )
€

N3ocTaBibeHa je o3Haka 3a KoHjyratr * 30or nperiegHoct. CBakako cy cBe pyHkimje JIXO
peasHe (PyHKILIH]e, LIITO BaXKU M 32 TPaHCIMpaHy (PyHKIUjy 7, HpeTXO)IHI/I u3pa3s nonpuma
00k 'aycoBor mHTerpana’ Kaja ce ypeje cMeHa t = /2x + >. lonatHo, 3amemyjyhn
BpEJHOCT NoMepaja a U3 jeaHauuHe (2.65) uzpauyHaro je:

/ da ' _ (1) p—o(z) = ¢z (2.72)

Kako y jenHaunnu (2.68) uMaMo /1Ba OBakKBa ,,lapa” TajJacHUX (PyHKIMja, MOKEMO JIAKO U3-
pauyHaTH HBUXOB IIPOU3BOL!

[ s, v i) ol o(a) = @73)

+oo _
*Taycos unTerpan uma odmk [~ e~ “dr = /T
—0o0 «@
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2 Tlocrynak paja v pe3yaratu

ITpeocranu nHTerpany u3 jeaHaunHe (2.68) cy jelHaKy jeAUHULH, 300I OPTOHOPMHUPAHOCTH
Oaze.
KonauHo, MaTpu4HU €1eMeHT, OJJHOCHO MOYETHU UHTETpall, jeIHaK je:

. A . 2
(Wi | wh) = —t et (2.74)
Ila Ou ce noOuia nonpaBKa eHepruje NpBor peaa, NoTpedHO je PelIMTH AETEPMUHAHTY J1a-
Ty jenHayrHOM (1.68), OMHOCHO HamMcaHy ca O3HaKaMa KOpUIINEHUM Y OBOM KOHKPETHOM

ciy4ajy:

adl a(1) ag) adl T
HGl,Gl - EG G1,G2 ) G1,G3 st G1,GN
&g a gl a1l ag agl
HGQ,GI HGQ,GQ - EG HGQ,G3 tee HGQ,GN
: : —0 (275
- oy (1)
HGN,GI s GN,GN — EG

300r Bakewa j = ¢ + 1, CBM MAaTPUUYHU €JIEMEHTH Pa3JIUYUTH O[] ﬁéi,(}j Cy JeHaKW Hy-
. Kaja ce y npeTxoHy A€TEPMHHAHTY YBPCTH OBa MH(pOpManuja u jeaHakoct (2.74), oHa

rnocraje:
2

_Eg(l) —t 67557 0 Ce 0
9 2
. =

3arnpaBo, ako BOJUMO pauyHa O YCJIOBMMA IPaHUYHE NEPUOAUYHOCTH, €JIEMEHTH JeTePMHU-
HaHte (IN) u (N1) Mmopajy OuTH jeqHaku —te B2, Enepruja Eg(l) 13 CEKyJIapHE jeTHAaUMHE
ce HE MOXXE OAPEAUTH IPOCTUM PEIIABAakEM jeIHaKoCTH (2.76). IIpeTxonHa neTepMUHaHTa
uMa OOJIMK Kao JerepMuHaHTa (2.10) noOujeHa NpuaMKOM pellaBamba €Hepruje y Mojeiy
YBPCTOI BE3UBAa, I1a CE OHA MOKE PELIMTU UCTUM IMOCTYNKOM. [lejcTBO nepTypdaroHor
XaMIITOHNjaHa H' Ha TaslacHy QyHKIMjy w aje MOMpaBKy eHepruje npsor peaa. HbeHo ne-
(punmMcame kpo3 jenHaunHy (1.58) odjammeHo je y nornasiby 1.4.2). Kao mro je odjammmeno
y TOM IIOIJIaBJbY, OTPEOHO je n3adparu 100py wer. Kao mTo je Ha Tom MecTy pedeHo, mpe-
JJIOKUMO JIa C€ OHA MOJKE 3allMCaTH Kao JIMHeapHa KoMOMHaLuja TajacHuX yHkuuja W
ca Koe(uiMjeHTUMa pa3Boja (v, 3a KOj& YBOJUMO ansat? pelemne Aa Cy MpOornopLuOHATHI
EKCTIOHEHIMjATHOM wiaHy ¢*™. JlojaTHo MHOX)emeM ca eBa dpaom (W% | noduja ce:

Zam <\Ifg

ﬁ/

g = AED Y o (V3 0E) 277

= "t € (b1 + ) = AEDay, (2.78)
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2 Tlocrynak paja v pe3yaratu

I7ie y CyMHU I10 m HeHyJITH WwiaH duBa KpoHekepoBo aenrta camo 3a n = m =£ 1. Yaumajyhu y
003up 0BO U npeTBapajyhu koeduliMjeHTe pa3Boja v y eKCIOHEHIMjaiHy (PyHKIHU]Y AoOuja
ce:

¢ 67% (eik(nq) + eik(nJrl)) — AR gikn (2.79)
a oHja ce kopuithemem OjiepoBe TeopeMe I0J1a3H J0:

2

AEW = —2t e 2 cos(k) (2.80)

3a ocHOBHO cTatbe G = n = (0 crnenu ga je k = 0, ma KOCUHYCHH WIaH Y TIPETXOIHO]
jeqHaurMHu OWBa jeHaK jeIMHUHIM. Y TOM CJIy4Yajy, EHepruja OCHOBHOT CTarha CUCTEMA Y
IIPBOM peJly MOMNpaBKe je:

hw  ¢?

E = N7 — o2 e 27 (2.81)

2.3.3 IlompaBka apyror peaa

Amnasiorso jegHaunHama (1.56) u (2.27), u3pa3s 3a KOpeKLM]jy eHEpruje Apyror peja je:

EY =% ‘<‘I’m‘H,)\PG>‘2

. EY - E

(2.82)

Y ocHOBHOM CTalby HEKa je CJICKTPOH JIOKAJIM30BAaH Ha YBOPY 7. YKyl'IHa q)YHKI_lI/Ija cTamka je
OHZa:
\I/G = ¢i(xe)¢n:0(xl) Ce ¢n:0(xi + CZ) Ce ’gbn:o(l‘N) (283)

[Mocmarpajyhu jennauuny (2.82), y Opojuoity he y kacHujeM pauyHy OUTH peieBaHTHA CaMO
(yHK1Mja cTara Ka/ia ce eNIeKTPOH Hajla3! Ha CyCeJHUM YBOPOBHUMA, OTHOCHO Ha i+ 1-4Bopy:

U, = Gig1(xe)Vno(z1) - Yneo(Ti + @) ... Ypo(TN) (2.84)
IpY YeMy y OBa jiBa cTama m JIXO Ha CBMM YBOPOBHMMA j€ Y OCHOBHOM cTamby 1 = 0.

Martpuunu eneMeHT y opojully u3 jeaHauuHe (2.82) he OMTH HEHYTH 3a [1Ba CTama:
m = ¢ £ 1. Kako neprypdaumoHn XaMWITOHHMjaH, 3aMucaH y jeaHauuHu (2.59), caapxu
CaMoO €JIEKTPOHCKH JIe0, MHTErpajl U3 MaTPUUYHOI €JIEMEHTa Ca €JIeKTPOHCKUM (PYHKIMjaMa
he ourn:

<x11m)ff’

\1/G> = —t3 (£ Un)(n+ 1) + (£ Un)(n— 1)) = —t  (2.85)

Wnterpain koju cagpxu camo pynkiuje JIXO he dutu jeaHak jequHUALM 300T OPTOHOPMHU-
paHocTu (pyHKIHje:

/dxl...d(aci +a)..dey ) _o(x1).. ) _o(z; +a).. b _o(xy)X
X dxld(mz + a)...de ¢n:0(x1)'~'wn:0($i + a)...d]n:()({EN) =1

(2.86)
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Jpyru 1eo NoCTyIKa je Hajaxeme HernepTypOOBaHe BPEIHOCTU €Hepruje cucrema y
OCHOBHOM CTamy: EGU ), mrro je 3arpaBo HaJaXewe eHepruje CUcTeMa y aTOMCKOM JIMMUTY.
HeneprypdoBanu xaMMATOHMjaH (JlakJjie, y aTOMCKOM JIMMUTY) JaT jeaHaunHama (2.60) u
(2.63). O genyje Ha yKynHy (DyHKIIM]y CHCTeMa KOja Kao jelaH o/ YMHMIaa umMa ¥, —o(z’),
na je norpedno xamuironujan H (x) tpanchopmucatu y H(x') kako Ou ce HAILIO Kako OH
aenyje Ha oBy (pyHkuMjy. IIpatehu nocrynak onmcan y nomasmy 2.3.1 Kojum ce goodouja
xamuntonujad H (x') nar jeanaunaom (2.66), eHeprija HenepTypoOOBaHOT CUCTEMa je:

A hw g
EY = (Ug|H|Vg) = N— — = 2.87
o = (YalH¥g) =N—o— -~ (2.87)
IIpU YEMY j€ EHepruja Ha i-TOM YBOpY E(Go)i = %w — ,%. VY cramy m = ¢ £ 1 enekTpoH ce

Haia3m Ha ¢ £ 1-oM YBOpY Ma ce eHepruja Ha ¢ + 1-oM YBOpPYy payyHa Kao:

5 1 2mw ,
<2p_m + 2mw v+ 9 h 9(:) Un=0(Tix1) = Elilwnzo(%iﬂ (2.88)

Eiil <77Z)n O z:l:l ’HZ:H )lqu)n O(xlil»

ﬁ /2
CU mw/dx¢n 0 xz:ﬁ:l xqu)n 0( z:l:l)
(2.89)
h /2
— 7('0 —|— g %/dmlp;zo(miil)z/}n:l(Iiil)
0

2
Enepruja Ha uBOpY ¢ ce pauyHa Ha ciieiehy HauuH, Hajipe NpeacTaBibajyhu 1ejCTBO XaMUJI-
TOHHM]jaHa Ha (PYHIIKHU]Y:

<p_ + 1m(,u x ) Vneo(T + a) = E"po(z + a) (2.90)

Bpuehu oHoBo Tpangopmartijy xaminmonnjana H () y H (2'), Ha ciMuaH HA4MH Kao rope,
nparehu noctynak y nornasmy 2.3.1, noduja ce:

= (Yo (@) H'(2") o (7))

hw 1
=5 - mw3a / da_o(2h) 2" Yp—o(z}) + §mw2a2 (2.91)
_hw g
) hw

Ha cBuM ocTtanum 4BopoBHMa KOjU HUCY ¢-TH WM ¢ 1= 1-u uBOp, eHepruja je aara JIXO kao
hw
7 .
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0 1 2 3 2 5
KoHCTaHTa KynnoBatba

Cauka 6. 3aBUCHOCT eHepruje of napaMeTpa « KOJ jake MHTepakIivje.

KonauHo, 3amemyjyhu 1odujeHe BeauuuHe y jeqHauuny (2.82), norpaeka Apyror peaa
3a eHeprujy je:

t2
AEg): h 2 h h 2 h +
(N?—%)—(7+7+1%+(N—2)7>
t2
S e N A — - (2.92)
<N7—ﬁ—w>—<7+7+ﬁ—w+(1\f—2>7)
20 thw
TR

JlakJie, yKyIHa eHepruja cucTeMa, OIHOCHO JIMCIIep3Hja MOJapOHa Y OCHOBHOM CTaly Y
cllyyajy jake MHTEepakilyje, u3pauyHaTa JI0 Ha APYry KOpeKlujy, je:

Eq=EY + AEY + AEY (2.93)
h 2 2 2
Eg=N2 9 opeitr — Lpy (2.94)
2 hw 9>

[IperxogHa jemHauyMHa 3amucaHa ca KoeUIMjeHTUMa « U 7y JePUHUCAHUM jeIHaYMHaMa
(2.55) u (2.56) uzrnepna:

K .t
Eog= N2 _at—2te5 - 2 (2.95)
2 o
OOHOCHO: "
B, — N . 1
=267 9 e o2 (2.96)
t t o
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Ha Cinum 6 Bum ce 3aBUCHOCT €HEpruje NpeAcTaB/beHe y jeaHaunnu (2.96) ox napa-
MeTpa o 3a BpeAHOCTH KoeduumjenTa v = 0, 5 (kaoy pany [11]) uy = 0, 044, mrro onrosapa
pyopeny. OceHueH eo 3a o > 2 je oj UHTepeca y ciydajy jake uHrepakuuje. [Ipumehyje
ce Ja je y ToM pexuMy npeoial)yje JTMHeapHa 3aBUCHOCT €HEPrije o] apaMeTpa Crpe3ama
«, TITO Ce cJlaXke ca pe3yaratuma gooujeum y [11].

2.4 TpaHcnopT ejJeKTpoHa

[Tpumenyjyhu ®epmujeBo 3maTHO nipaBwio aedunucano jenHaynaoMm (1.103), jeana-
ynHa (1.102) y jeAHOAMMEH3MOHATIHOM Cllydajy rmocraje:

LS 2T 2 g+ 1) B — i — ) +

K (2.97)

+ Ny, 0(€ex +hiw — €] (1 — €08 O — V| Tkl)
Vi| 7

IZie je g jauyrHa eNeKTPOH-(DOHOH CIIpere, n,;, cperbu 0poj (ponoHa nedunucan bose-AjH-
IITajHOBOM CTaTUCTUKOM. [IpBa J-(pyHKIIMja U3 MPETXOAHE jeTHAYMHE ca APTYMEHTOM €, —
hw — €} TpencTaBba WiaH KOjH Jiaje JOMPHUHOC eMucHje (pOHOHA MPUIIMKOM IpeliacKa eJieK-
TPOHA M3 CTakba Ca UMITYJICOM K y CTarbe ca uMitysicoM k'. JIpyra d-pyHKIMja ca apryMeHTOM
€x +hw — €,y onmcyje mpenasak eJeKTPOHa U3 CTakba Ca UMITYJICOM K Y CTambe ca UMITYJICOM
k' ipu yemy nosasu [0 arcoprigje (poHOHa.

3a BpeJHOCTH KPUCTAIHOT MMITyJIca Y IPBOj BprityeHOBOj 30HU U BEJIMKU 6po j IV, nipe-
JlackoM cyMme u3 popmyiie (2.97) y unterpail, y3 1ojaB/bUBambe npe<1)aI<T0pa Joouja ce:

1 1 w/a
— =2 / Ak g2 [(non + 1) 8(cs —Fiow — e +
K —m/a (2.98)

+ nyp 0(€p +hw — €)] <1 o8 Oy —— [viel Tk/)
Vie| Tk

HanomeHrMo Ha OBOM MECTY Jja C€ YeCTO y JUTepaTypu y3uma jeAUHUYHA BPEJHOCT KOH-
CTaHTEe pelIeTKe d, OAHOCHO Ja je eJEKTPOHCKU TaJJaCHU BEKTOpP Yy NpBOj bpuiyeHoBoj 30H1
y UHTEpBaly OJf —7 IO 7.

MateMaTU4Ky UAEHTUTET KOjU Ce MOke UCKOPUCTUTH 32 PelllaBarkbe NPUKa3aHOI MHTe-
rpajia ca genra pyHKlMjama je:

/ dz g(x Z ‘f (2.99)

o0 1; Tn

pu Yemy je x, TakBo na Baxu: f(x,) = 0.

[Tpumemwyjyhu matemarnuku ugeHTuTeT (2.99) 3a jeqnaumnny (2.98), onqrosapajyha pyHk-
uuja f(x) ogrosapa:

f(K) = e, — e Fhw = —2t cos k + 2t cos k' Fhw (2.100)
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IJie 3HaK - O/Ir0Bapa eMHUCH]jH, a 3HaK + ancopriuju. 3a f (k') = 0, umnync &' uma onpa 1sa
pelema:

h
k,, = arccos (cos k£ Q—C;)
e (2.101)
w
k,, = — arccos (cos k£ §>

I7ie OIEeT rOpHM 3HaK (OBJIE 3HAK +), OATOBapa IMPOIECy eMHCHje, a J0HhH 3HaK (OBAE 3HAK
m™ T

-) poriecy arcopriyje. Baxu £, € [—;, E], IITO OATOBapa KOJOMEHY (hyHKITHje arccos.
[IpBu u3Box pyHkmje (2.100) je:

F(K) [y, = —2tsink, (2.102)

2.4.1 XouamTajHOB Mod€e]

IlocmaTpajmo Hajrpe anpoOKCUMATUBHM cily4aj Kaja ce y jeqHauunu (1.102), oqgHocHO

(2.98), 3aHeMapyje JONpPUHOC WlaHa cos Oy x/ %TT—';/ Tana jennaumna (1.102) nocraje:
1
- = % Wik (2.103)

a jeqHaumHa (2.98) y XommurajHOBOM MoJieNy (Kaga je g = const) nocraje:
g2 m/a 1
= dk' [(npn, + 1) 0 (e, —hw — €gr) + npp 0(ex +hw — €)] = . (2.104)
—7/a k
dynkuyja g, U3 u3paza (2.99) je y oBom ciyuyajy jeaHaka jeIuHUIIN.

Cana kaja cy nepuHUCaHU eJIEeMEHTH 1o u3pasy (2.99), moryhe je pemmry jeqHauuHy
(2.104). Bben odnuk je:

1 g° 1
—_— = — M—+1 X
Tk h ekBT — 1

1 1
X + +
( |—2t sin(arccos(cos k + g—“;))| ‘—Zt sin(— arccos(cos k + %)) ‘ )

1 1 1
+ +
eF5T _ 1 (‘—215 sin(arccos(cos k —%2))| | —2¢sin(— arccos(cos k — ’;—f))})]
(2.105)

VKOJIMKO [OJTa3H U JIO TIPOLEca EMUCH]E U aTICOPIIIHje, YCIOBH | cos k + ’;—‘:| <lwu|cosk—
’Z—“;| < 1 Mopajy dutu 3a10BO/bEHU. YKOJIMKO je camo IMPBH YCJIOB 33JJOBOJbEH, MOXe NTohu
camo JJ0 EMHUCH]je, OIHOCHO ariCopIIlKje aKo je JPYru YCJIOB 33JJOBOJbEH.
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102

log(1/7)

1073 F

\ N /!

- -2 0 2 n

k

Cuamuka 7. Jlorapuramcka 3aBUCHOCT PELMIIPOYHE BPEAHOCTU PENAKCALIMOHOT BpEMEHa O[] TaJaCHOT
BEKTOpa eJIEKTPOHA Y NMPBOj bprityeHoBOj 30HMU.

Arnpokcumaniyja Ipy K0joj ce 3aHeMaprBao KOCUHYCHM WiaH u3 jeaHaunse (1.102) 3o0-
B€ CE€ CAMOEHEPreTCKa arpoKcUMalija pejiakcaliuoHor BpeMeHa (eHri. Self-Energy Relaxati-

on Time Approximation — SERTA). Oznauumo oHza 7; u3 jeqnaunne (2.105) kao 7 ERTA,

Penmmo cana (1.102), nakse 0e3 anpokcuMaliyja y OBOM Kopaky. 3aMemyjyhu Op3uHy
npeniaza Wy, M3pa3oM KOjU caipku eniTa (pyHKIje, Kao U CyMy UHTErpajioM, jeIHauYMHA
(1.102) capa nocraje:

1 1
T_k - TI;S'ERTA_
2 m/a sin &k’ 13
- % I [(my + 1) 8(ex — M = ) + iy Sex + 1w — )] 08 oo
—7/a k
(2.106)
OJHOCHO
1 1 ¢ 1 1| [
_ _J - - dk' 1) §(ep —hw — €4) cos Oy sin k' 7y
T SR T R sk /W/a (npn + 1) 6(ep —hw — €r) cos b s sink’ 73+

w/a
+ / dk'nph 5(6].;; +ﬁw — Ek/) COS ek,k’ sin k‘, Tkt

—7/a

(2.107)

PemmaBamwe vHTerpana y npeTxoJHOj jeIHAUMHU pelllaBa ce Takohe MpeKo WAEHTUTETa
(2.99), roe je caga dyHkmja g, = cos by sink’ 7. icTuM MaTeMaTHYKUM MOCTYIIKOM
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pelaBama Kao y SERTA anpokcuManuju, KOHa4HO 100uja ce:
1 g 1 1
7, TOPRETA Rosink 7,
coS Oy, pem | sin kE™| T(kE™ cos B _rem | sin(—ke™)| 7(—=kem
x[<nph+1>( g | SRS (RS | €08 B i | sin(—hg™)] 7 n>)+

—2t sin k&m| | —2t sin(—kem)|
N cos O yor | sinkgP| 7(ke?)  cos Oy _por |sin(—kiP)| T(—kIP)
ph |—2¢ sin k27| |—2¢ sin(— k)]

(2.108)

rae je k, = arccos(cos k £ f;—“;)) nodoujeHo y jenHaunau (2.101) rae oner ropmu 3HaK, OB-
Jie +, OroBapa EMHUCH]H, a 0K 3HAK, OBJE -, arcopruuju. Pemakcanmono speme 7 (k) je
(dyHKIHMja o TanacHor Bektopa k,,, npu yemy Baku 7(k,) = 7(—k;,).

[Tocmatpajyhu jeanaunny (2.108) Moxe ce J1ako 3aKJbyYHUTH J1a Y XOJIIITajHOBOM MO-
JieJTy 3arpajia Koja pejcTaB/ba JOIPUHOC eMHUCH]U, OJHOCHO CTOjU y3 (hakTop (1, + 1) mo-
cTaje jenqHaka Hyau. Takobe, 3arpajga koja moTHYE OJ arlCOPMIMje, OJHOCHO CTOJH Y3 WIaH
Nypp. Jakie, y XonrajHoBOM MOJENTy BaKu:

1 1

Tk 7_kSERTA

(2.109)

OJIHOCHO HMje MOTpedaH CAMOKOH3UCTEHTHU PAuyH KOjU je Yy OMILITEM clly4yajy noTpedaH 3a
pelaBamwe jenHaunHe (1.102).

3aBUCHOCT pelIMIPOYHE BPEJHOCTH PeJIaKCAIIMOHOT BpEMeHa OJ1 TAJIACHOT BEKTOPA eJIeK-
TpOHa y ciy4ajy XOJIITajHOBOT Mojieia Moxke ce BuaeTn Ha Cui 7. 3a JOBOJBHO MTUPOKY
Tpaky, cBUX N enekTpoHa he 3a10BO/baBaTH Makap jefaH OJ /Ba YCJIOBa 3a ariCopIiujy u
eMucHjy pOHOHA. Y CpeaullibeM Aey rpaduKy, 3a HajMame k, eJIEKTPOHU HEMA]y JOBOJBHO
eHepruje Jia rnpejasze Ha HUBOE HUXKe eHepruje U Ja Ipu Tome eMuTyjy ¢oHoHe. [Jakie, Taga
je moueTHa eHepruja enekrpoHa F; < hw. CiuuHO ToMe, pu HajBehuM BpelHOCTUMA K,
npu 0doay bpuiyeHose 30He, Kaja Ou 30up noueTHe eHepruje u eHepruje ¢poHoHa F; + hw
u3a3uo u3 npee bpuiyeHoBe 30He,jaBiba ce camo emucuja poHoHa. Ha rpanunama crio-
MEHYTHX OOJIaCTH, PEIMIIPOYHA BPEIHOCT PEAKCAIIMOHUT BpEeMEHa TeXH OeCKOHAUHOCTH,
OJTHOCHO peJaKkCalliOHO BpeMe Tk HyJM. Kako penakcallioHOM BpeMeHYy MOKEeMO JIO7e-
JuTH (PU3MYKU CMHCA0 JIa j€ TO BpeMe TOKOM Kojer he eJIeKTpOH uMaTh UMITYJIC k TIpe Hero
1ITo 1pehe y HeKO APYro crarmbe k', CIOMEHyTE OIITPe rPaHMIIE OJrOBapajy CTamy eJIeKTPOHA
KOje ce Op30 pacejaBa 0 (hOHOHE.

MobduiHOCT je u3padyHaTa Ha pa3iuuuTUM Temreparypama noues og 100 K mgo 500
K ca kopakom on 10 K. [lodujen rpacuk gar je Ha Cnuum 8, npu yeMy cy KopuiheHu
napaMeTpy KapaKTepUCTUYHU 32 OPTaHCKU MOJIyIIPOBOIHUK PyOpeH (KOHCTAaHTA CIIpe3ama,
(pexBeHnja (hoHOHA M KOHCTAHTA CKakama eJeKTpoHa). Mako ce 3a pyOpeH y nuteparty-
pu yemthe kopuctu [lajepiacoB Mojesn, y OBOM pajy je MpuMereH XOJIITajHOB MOJIeN Kao
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le
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Cauka 8. 3aBHCHOCT IOKPET/MBOCTH OJ TEMIIEpaType 3a pyOpeH.
T0 jeTHOCTaB/beHA allPpOKCUMAIIja, Koja oMoryhaBa KBAIMTATUBAH YBU]I Y TPAHCIIOPT €JIeK-
TPOHA, JIM He Jaje MOTIYH KBAaHTUTATHBHU OIMC PEeayHOT cucteMa. [IprirKoM pauyHama

KopulihemeM HapaBbeHOT KOJIa, Y3€T je TOBOJBHO BEJIMKU OPOj Tauaka, OJHOCHO TaJTaCHUX
BeKTOpa, Beh on BpeaHoctu 1000.
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3ak/pyuak

Hocunan HaenekTpucama (€JIEKTPOH WM LIYIJbMHA) Ca JOHMMA KPUCTaJa I'eHepuIle
AUCTOP3U]jy pelLleTKe KOoja MPOU3BO/IM MoJIapu3aliijy, 3apodsbaBajyhu TAKO HOCUOLIA HAeJIeK-
Tpucama KynoHoBckuMm mHTEpakijama. OBakaB CHCTEM O3HAayYaBa Ce jOIl M Kao TOJIAPOH,
KBa3MYECTHLIA eJIEKTPOHA MPecByUYeHOr 0dakoM (poHoHa. O mocedHOr nHTepeca 3a JIoKa-
JIM30BaHy €JeKTPOH-(POHOH CIIPery Cy OpraHCKM MaTepujaji U HhHUXOBa MPUMEHA y eleK-
TPOHMLIM. XOJIIITAJHOB MOJEJI /1aje HajjeIHOCTABHU]JU OIUC CUCTEMA Y KOME JIOKAJIHE €JIEK-
TPOH-(POHOH MHTEpaKIMje Aoja3e N0 u3paxkaja. HezaBucHOCT mapameTrpa jaurHe crpere ¢
0J1 KPUCTAJIHOT UMITyJIca eIeKTpOoHa U (pOHOHA 1 BUOpaloHe (ppeKBeH1IHje, 1aje MoryhHocT
jeIHOCTaBHE aHAJIMTHUKE aHAJIM3€ OBAKBOI CUCTEMA Yy peKMMHUMa ciade U jake eJIeKTPOH-
-(bOHOH MHTepakKiMje. Y OBOM paay aHAJMTUYKU Cy U3BEAECHHU U3pa3H 32 €HEPrujy jeIHOAuU-
MEH3HOHOT CUCTEMa y OCHOBHOM CTamby 32 XOJIUTAajHOB MOJEJ y peKUMHUMA clade U jake
eJIeKTPOH-(OHOH MHTepakiyje. JIoDUjeHa eHeprujcKa 3aBUCHOCT ¢ OJI KOHCTAaHTE CIpe3atba
o je mHeapHa y orcery ciade (o < 2) u jake eJeKTpoH-(oHOH cripere (v > 2). Y pexumy
CIpeTe CPE/ihe jaurHE 3aBUCHOCT EHEPIUje  OJI KOHCTaHTe CIpe3arba (v HE MPaTh jEHO-
CTaBHY M aHAJIMTUYKHU peruuBy pyHk1Mjy. [TokazaHo je 1a nepTypdalioHa METo/a YCIeIHO
OMMCY j€ OBa [IBa TPaHUYHA ClIyyaja cjade U jake cripere, JOK Ce 3a CPebe jake UHTEPAKIje
OUeKy]y OJCTYyINama Koja 3aXTeBajy Apyre 3aXTeBHUj€ METO/E.

ITpoBOAHOCT, OAHOCHO H0j MPONOPLUOHAIHA TOKPET/BMBOCT €JIEKTPOHA, Y CIIy4ajeBU-
Ma c1ade JIOKaJJHe MHTEPaKIIMje MOKe ce MOAeIMpPaTH bosMaHoBOM TpaHCIIOPTHOM jeJHa-
yuHOM. Ha 0Baj HauMH MOJEJIOBaH je CUCTEM Y KOMe je JOMHHAHTaH MeXaHU3aM pacejara
eJleKTpoHa Ha (poHoHHMMa. Ha ocHOBY 100MjeHMX pe3yJTaTta 3a IOKPET/BUBOCT, OTBPHEHO je
J1a OHa OIaJia ca MoPacToOM TeMIIepaType.

OBakaB jeHOCTaBaH MO/IEN OMKCaH y OBOM pajly je MOCIY’KHO Kao0 OCHOBA 3a pazyMe-
Barba €J1eKTPOH-(OHOH MHTEpaKIMje U MOKe MPEeACTaB/baT MOYETaK Ja/ber UCTPAKUBAE
Ha OBy TeMy. Paji ce Moe MpoIMTy Ha MpoydyaBame Apyrux Mojena nomyt [lajepicosor,
KOjH /1aje JoOpy CIIMKY Y CHCTEMHUMa MHOTUX OPraHCKUX KpucTaia. OBae odpaheH KoXepeHT-
HU MEXaHM3aM TpaHCIOpTa OMNKCYje caMo ojpeheHe MaTepujajie, a O 3a MOTIIYHU]Y CIUKY
O TPAHCIIOPTY Tpedasio pazmaTpatu hopping (ckauyhn) MexaHU3aM KOJI jake crpere moMo-
hy, Ha npumep, MapkycoBe Teopuje. Takohe, nako jeJHOTUMEH3MOHAIHM MOJEI J1aje YBU]L
y (pU3HKY eneKTpoH-(OHOH CIpere Ha CacBUM 3a/10BOJbaBajyh HauMH, JBOJUMEH3HMOHATHU
CUCTEMU OU OWJIM peasTHUju MOJEJIY, IOTOTOBO KOJI OPraHCKUX MaTepHjaa.
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