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OBa noktopcka nucepraiyja je ypahena y Jlabopatopuju 3a atoMcky pusuky MHCTHTYTA 32
HyKJIeapHe Hayke ,,.Burua“ — HWMHcTuTyTra 07 HanuoHamHOT 3Havaja 3a PemyOmuky CpOwujy,
YuuBepsutera y beorpany.

OrpomHy 3aXBaJIHOCT AYT'yjeM CBOM MeHTOpy, np VBany PamoBuhy, HaydHOM CaBETHUKY
WNuctuTyta 3a HykiIeapHe Hayke ,,BuHUA®, KOjU je MPEMTOKHO TeMy JOKTOPCKE JHCepTallHje,
HEMOCPEJHO PYKOBOJUO HEHOM H3PaZOM M HECEOMYHO MPY>Kao MOMOh MPH CBAKOM KOPaKy TOKOM
u3paje ose Tesze. Takohe, BelMMKy 3axBaHOCT AyryjeM u npod. ap 3opany Mumkosuhy, pe1oBHOM
npodecopy Ha [lemapTmaHy 3a IpuUMemeHy MareMaTuky YHuBep3utera Botepiy (Department of
Applied Mathematics, University of Waterloo) y Kanaau, Ha Benukoj nomohu y BHIy MHOTOOPOjHHX
CyrecTHja U KOPHUCHUX CaBeTa.

Hou. ap Vitu Despoji, Bumiem HaydyHOM capaaHuky WHcTuTyTa 3a Qusuky y 3arpely
3axBaJbyjeM ce Ha A00ujamy ab initio pesynrara. Jp Ayuiky bopku, HaydHoMm caBeTHUKY MHCTHTYTA
3a HyKJeapHe Hayke ,,Bunua™ m ap Jlazapy KapOynapy, momenty Ha Pauymapckom dakynrery
VYHuBep3uTeTa YHHOH, OBUM IIyT€M c€ 3axBajbyjeM Ha IoMohu mpu a00Hjaly HYMEPUUKHX
pesyirara.

[Tpod. np NUBanku Munomesuh, penoBaoM mpodecopy Ousmukor paxynarera Y HUBEP3UTETA
y beorpany, kao u nouenty ap 3opany [lonoBuhy Ha ucToM dakynTery, ce 3axBajbyjeM Ha IIperyiey
U OLICHU OBE TE3€.

Konerama np Jlejany IljeBuhy, mayunom capamuuky u Axu Kammauh, ucrpaxuBauy
IIPUIIPABHUKY, KOjU cy 000je 3anociaeHu y IHCTUTYTY 3a HyK/leapHe HayKe ,,BuHua®, 3axBasbyjem ce
Ha MOPAJHOM IIOACTPEKY IPU MHUCAY TE3E.

Heusmepny noapiiky TokoMm u3paze oBe Teze ¢y Mu aanu ap Cyszana IlerpoBuh, HayuHu
caBeTHUK MIHCTHTYTa 3a HyKJieapHe HayKe ,,BuH4a* 1 cafgaiimy pyKoBouIall IpojeKTa Ha KOMe caM
aHra)koBaHa, Kao U HeroB OuBIIM pykoBojawian Jp JaBop I[lepymiko, BUIIM HayyHH CapajHUK Y
MEH3WjU, W CBE OCTaJIe KOJIeTe U3 JJabopaTopHje U Ha TOME CaM UM 3axXBajlHa.
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Caxkerak

Kako 6u pazymenu epexre Koju ce jaBibajy IPUIMKOM HHTEPAKIMje HAeTICKTPUCAHUX YECTHIIA
ca CIIOJeBUTHM CTpPYKTypama Koje cajapke rpadeH, pa3BWIM CMO TEOPHjCKH MOJEN 3aCHOBAaH Ha
pemaBamy P0isson-ose jeanaunHe kopurnhemem Green-oBux GyHKIHja.

YnaaHu joH ce MOKe MCKOPHCTUTH 3a WCHHTHBambe Xxubpuauszanuje usmely Dirac-osor
miasMoHa y rpadeHy M MOBPIIMHCKHX ONTHYKHUX (oHOHa SiO2, mTO CMO IOKa3aad y3 MmoMoh
bopmanuzMa rueneKkTpuyHor oa3uBa. [lomenyra xubpuansanrja omoryhasa no0yhupame mia3MoH-
dboHOH Moma mpu Op3uHama HIKUM ox Fermi-jese Op3uHe rpadeHa, jako 3aBHCH O T'YCTHHE
nonupama rpadeHa u JOBOAH JI0 U3PAKEHOT e(peKTa Tajraca y MHIyKOBAaHOM MOTeHIHjary. Takohe,
yTHUYE U Ha 3ayCTaBHY CUJIY M CHITY JIUKA KOj€ JeTyjy Ha jOH.

Kopumhemem npoBoagHOCTH IpadeHa u3payyHaTe y OKBUPY MPOLIUPEHOT XUIPOIUHAMUYKOT
MoOJIeNIa y TyTOTATACHOM JIUMHUTY M JIOKATHO] (pOpMH, M3BENM CMO aHAIMTHUYKH H3pa3 33 TYCTHHY
BEpOBAaTHONE €HEePrujCKUX ryOuTaKa eleKTpoHa. 3aKJbYUHIIU CMO Jia TOCTOjU J0CTa A0OPO clarame
HAIIUX M3padyyHATHUX pe3ysTara 3a pealHd ¥ UMaruHapHU JI€0 ONTHYKE MPOBOTHOCTH rpadeHa ca
pesynratuma nobujeHum ab initio MeToaoM, Kao M pe3ysraTta 3a TYCTHHY BEpOBaTHONe Koje cMO
nopequii ca ab initio pesynTatiMa W eKCIEPUMEHTAHMM MOJAalMMa 33 CHEKTPOCKOIHU)Y
eHeprujckux ryoutaka eaekrpona (EELS) u3 Tpu He3aBucHa ekcriepumenta. Takolye, mpoHaui cMo
Jla HAUUH YKJIamama T3B. Zero 10ss nmuka u3 ekcriepumentanaux EELS monmaraka mocra ytuue Ha
IbUXOBO CJIarame ca TECOPUJCKUM MOJIECTIOM.

W3Benu cMo QyHKIM]y SHEPTUjCKUX ryOuTaKa elekTpoHa 3a cucreM rpaden-Al,Osz-rpaden
kopuinhemeM QyHKIMje oa3uBa rpadeHa, nobujene momohy Ge3macenux Dirac-oBux ¢epmuoHa y
OKBHpY ampokcuMaiyje ciydajuux ¢asza. IlopehemeM m3pauyHatux pesynrata ca pe3yiaTaTuma

nobujennM ab initio mMeTomom, mpoHamUTH CMO J0CTa M00pO ciarame 3a ojapeleHe BpemTHOCTH
TajxacHor Opoja.

Kmpyune peun: rpaden, rpaden-uzonatop-rpadeH, mia3MoH-(GOHOH XUOpUIU3aAIIM]a,
anpoKcHuMallija cilydajHUX ¢a3a, IpOoIIMPEeHH XUAPOAUHAMUYKN MOJIEN.

Hayuna o6nacrt: ¢pusuxa.

V:xa HaydHa o0nacT: HaHO(U3HKA.

vii



Abstract

In order to understand interactions of charged particles with layered structures containing
graphene, we developed theoretical model based on solving Poisson equation using Green’s function
theory.

Incident charged particle may be used to probe the hybridization between Dirac plasmon in
graphene and the surface optical phonon modes in a SiO2, as we found using dielectric response
formalism. This hybridization makes possible to excite plasmon-phonon mode at the speeds lower
than graphene’s Fermi speed, highly depends on the doping density of graphene and gives rise to the
strong wake pattern in the induced potential, and affects stopping and image forces that act on charged
particle.

Using the conductivity of graphene obtained by the extended hydrodynamic model in the long
wave length limit and local form, we derived an analytical expression of the probability density for
the electron energy loss. Comparing the obtained results for real and imaginary parts of the optical
conductivity in graphene with those obtained by ab initio method, and also the results for probability
density with both ab initio results and experimental electron energy loss spectroscopy (EELS) data
from three independent experiments, we found very good agreement. In addition, we found that the
way of subtracting zero loss peak from experimental EELS data strongly affects their agreement with
theoretical model.

We derived the electron energy loss function in a graphene-Al.Oz-graphene composite system
by using the response function of graphene, acquired by method based on massless Dirac fermions

(MDF) within the random phase approximation (RPA). Comparing our obtained results with those
obtained by ab initio method, we found good agreement for certain wave number values.

Key words: graphene, graphene-insulator-graphene, plasmon-phonon hybridization, random
phase approximation, extended hydrodinamic model.

Scientific field: physics.

Field of scientific specialization: nanophysics.
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1. YBoa

VYTJbCHHK MPEAICTaBIba UMIPECHBAH XEMHUJCKH €JIEMEHT KOjH yJIa3H y cacTaB BEJIHKOT Opoja
OpPraHCKHX jeNbEHha 3aXxBajbyjyhu Bennkoj GhIeKCHOMITHOCTH XeMH]CKHX Be3a. Takohe ce jaBiba y
BUILIE aTOTpoIcKuX Moaudukanuja [1] ox kojux cy Hajmo3HaTuje qujaMant u rpaduT a y ckopuje
BpEMe Cy OTKPHBEHE alOTPOIICKE MOAM(DHKALIHje HIKUX AUMEH3Hja Kao mTo ¢y dynepenn (1985.
rojuHe) u yribennune Hanonesu (1991. rogune). Ucrpakuauka rpyma moj Bohcrsom Andre Geim-
a u Konstantin Novoselov-a je 2004. roauHe MOCTYIKOM MeXaHHYKe ekcdonujanuje rpadura
u3oJoBana qeoauMeH3noHu (2D) o0nuk yribeHnka Ha3BaH rpadeH [2] 3a unje cy otkpuhe Harpahenu
Ho6emnoBom Harpagom 2010. roaune.

I'paden ce moxe cmarpatu 2D TrpaiuBHUM €IEMEHTOM YIJbEHHYHHUX MaTepHjalia JIPYTHX
JUMEH3Wja W TMpejcTaBiba NpBU n3oioBanu 2D marepwjas. YMmoraBameM rpadena modujamo 0D
¢dynepeH, caBujambeM 1D HaHo1eB a cnaramem 3D rpaduT (T3B. BHCOKO OPHjEHTHUCAH MUPOIUTUYKH
rpadur)[3]. Hanme, koman rpadura ce cacToju U3 roMuiie cjiojeBa rpadeHa HacllaraHux jeJjaH Ha
ApyrH Koju cy melycobHo nosesanu ciadbum Van der Waals-oBum cunama.

[Tonamame enexTpoHa y rpadeny (Moxna Ou mpaBuUiHHje OWJIO Ha3BaTH UX ,,HOCHOIIMMA
CIICKTPUYHOT HAeJICeKTpHCama') HAJIMKYje TMOHALIalky PENATHBUCTHYKUX 4ecTHna [4] mro uuHM
rpadeH jeAMHCTBEHHM y OIHOCY Ha Apyre mMaTepujajie y IpHUpPOJIU U MOJIECHUM 3a UCIHUTHBAE
pa3sHUX PeTaTUBUCTHUYKUX eeKaTa.

[loBpmMHCKM TUIA3MOHM (KPaTKO IJIa3MOHHU) IPEJCTaBibajy KOJEKTHUBHA E€JIEKTPOHCKA
nobyhewa koja ce kpehy nyx rpanumne auenektpuk/meran [5]. Kapakrepuine ux BHCOKa
JIOKAJIM30BAHOCT TaJacHOI MaKeTa y MPOBOJAHOM Jely Koja ce omucyje (akTopoM CcakuMamba
(mpeacTaBiba OJTHOC TATACHE JAYKHHE CIIOOOTHOT €JIeKTPOMAarHeTHOT Tayiaca u tasmona). Kox 2D
1a3MoHa ¢akTop caxumama nuznocu uzmel)y 100 u 400, na npu UCTOj y4ECTaHOCTH TalacHa Iy>KUHA
1a3MoHa Oyne TOJIMKO IyTa Kpaha oja TanmacHe MYyKHHE €JICKTPOMArHeTHOT Tajaca KOjH WX je
1no0y/10, HITO AOBOJIHU JI0 BEJMKOT MI0jayaBama M0Jba (KOje MOYKe OUTH U HEKOJIMKO pe1oBa BEIUYHHE
jade oj ymagHor moJba) m3nasehu u3 orcera KoHBeHIMOHaIHE ontuke [6,7]. V ciydajy rpadena,
npensuha ce na ¢akrop caxxkumama uae a0 BpegHoctd 300, mro je 3HauajHO Behe o HErose
BPEIHOCTH Y CIIy4ajy HIIp. cpedpa, rae je Gpakrop caxxkumama Mamwu o1 20 [5]. [Ipumena mnazmona y
rpadeHy 3aBUCH M OJ] HUXOBE AY)KHHE MPOCTUPAkA KOja jeé OrpaHHYeHa paculambeM eHepruje Ha
byHIaMeHTalTHE MPOIECce Kao MITO CY AMEICKTPUIHU TYOUIH U elIeKTpoH-POHOH uHTEpakiuje [8].
JlyxuHa mpocTHpama ia3MoHa y rpadeny je Beha ox one y meranuma [9,10].

JenHa on HajkOpHCHMjUX OCOOMHA TpadeHa je MOryhHOCT HMPUIIMYHO JIAKOT MMOJIeIIaBamka
Fermi-jeBor HMBOA J0/1aBakbeM CIIOJbALIELUX HOCUIIAIA HaelleKTpUucama. Kama ce y3me y 003up u
YHECHUIIA J1a TpadeH MoApKaBa eJIeKTPOHCKe Mo0y/e jako mupokor crekrpa (ox tepaxepr (THz)
710 BUIUbMBUX yuectaHocT [11]), rpadeH mocraje jako aTpakTHBAH 3a IPUMEHE Y pa3HUM 00J1acTUMa
miasmonuke [12,13,22-24,14-21].

VY ypehajuma Ha 6a3u rpadeHa mupoKy NpUMEHY Hajla3e NU30JIaTOPCKH CII0j€BU CAUYMELEHU O]T
SiO2 koju mory nma ce epukacHO NpPUMEHE IpU KOHTpoiHcamy Fermi-jeBor HuBoa rpadeHa
MPUMEHOM CITOJhAIlIHET HATIOHA, Ka0 M 3axBasbyjyhu onTuukum GoHoHMMa SiO2 Koju ce Halase Ha
MOTOJTHUM yuecTaHocTuMma [25-27].

[Mopen moasore o1 SiO2, HCTIUTHBAHH CY IUIA3MOHH Y rpadeHy Ha pa3HUM JAPYTUM MOIoraMa
kao mro cy Hip. SiC [28-30], 3arum Ha metanuum nojasorama [31] ox kojux hemo momenytu Pt(111),

Ru(0001) u Ni(111) [32] u Cu(111) [33].



[Topen jeanocnojHor rpadeHa, Takole cy MHTEpeCaHTHE U CTPYKTYpeE KOje Cajip>ke JiBa clioja
rpadena (double-layer) xao u nBocmojuum (bilayer) rpaden. Kox aBociojaor rpadena uuje moryhe
HE3aBUCHO KOHTPOJIUCATH CHOJBAILE IOTEHIMjalle, OJHOCHO TYCTHHE [ONHpama IOMTO je
pacTojame m3mehy ciojeBa jako mamno (3.35 A). OBne Bpeau MOMEHYTH 1a JIBOCIOjHH rpadeH
MPUBJIAYM MTOCEOHY MaXKby UCTpakHBaya Mocieampux roauHa. HanMe, mokasaHo je na kaja ce JBa
clioja rpadeHa IOCTaBe jeIaH Ha IPYTH TaKo Jia je TOpHa pelieTka rpadeHa 3apoTupaHa y 0JJHOCY Ha
nowy mona onapeheHum yriom, monasu a0 (Gopmupama T3B. cymep pemierke. CBojcTBa OBaKoO
n00ujeHor ABOCIojHOr rpadeHa jako 3aBrce o1 moMeHyTor yria [34] ma mobujeHa cTpyKTypa MoKe
Jia ce ToHaIlla Kao U30JIaTop, MJIH, IITO je jOIl HHTepEeCaHTHH]je, cynepnpoBoanuk [35,36].

3a pa3nuKy on aBociojHor rpadena, m3mely nBa cioja rpadena je moryhe ymMeTHyTH
M30JIaTOPCKH CJ0j. Y TaKBOj CTPYKTYPH MOCTOjU MOTYNHOCT MOBE3MBamka HE3aBUCHUX EJICKTPOa Ha
cinojeBe rpadeHa kojuma he ce 0B0jeHO KOHTPOIMCATH TYCTHHE JONUpamka Ha cIojeBuMa. JemnaHn of
npuMepa OBakBe CTPYKTYpeE je ,,CceHIBUY cTpykTypa obsmka rpaden-Al.Oz-rpaden, koja je Beh
HaIIlJIa IPUMEHY Kao onTuuku moayiatop [37] y kome nebspuna Al2O3 citoja u3nocu 5 nm.

Jenna on Hajuernhie KopUITNEHUX EKCIICPUMEHTATHUX TEXHUKA 32 [TPOYYaBaAhe €JICKTPOHCKIX
Y TUTa3MOHCKHX 0COOMHA MaTepujaia, Mehy Kojuma je u rpadeH, jecTe ClieKTPOCKOIHja HEPTH|CKOT
ryouTtka enexktpona (EELS — Electron Energy Loss Spectroscopy) [38]. Teopujcku Mojenu criektapa
nobujenux EELS meromom 3a cucreme Koju caipiKe jeaH WM BUIIC ClI0jeBa rpadeHa ce aKTHBHO
pa3BHjajy nmocieamux roauta [32,39-45].

['maBHY TeMy OBOT pajia mpejicTaBsba IpoyvyaBame edekara Koju ce jaBibajy MPHU HHTEPAKIINAjU
HACJIEKTPUCAHUX YECTHIIa ca rpad)eHOM Ha MOJyOSeCKOHAYHO] M30J1aTOPCKO]j moaao3u o1 SiO2, kao u
ca nBa cioja rpadeHa usMmel)y Kojux ce Haja3u TaHaK U30JATOPCKU CI0j (MPETXOAHO MOMEHYTa
,,CeHIBUY" cTpykTypa rpaden-Al.Oz-rpaden). [Ipyru npapail UCTpakMBama OBE TE3€ MPEACTaBba
TEOpHUjCKO (aHAMUMTUYKO) MojenoBame EELS cnekrapa, kao u mopeheme TeopujcKHX Mojena ca
JTOCTYITHUM eKcIiepuMeHTanHo gooujenum EELS cnextpuma.

VY 0BOj Te3u ce 6aBUMO HEPETATUBUCTHUKUM e(deKTuMa 70 KOJUX J0Ja3H IMpU MUHTEPaKLUjU
HaeJIeKTPUCaHe YeCTUlle ca rpad)eHOM, JIOK je TPUMEp UCIUTHBAkA PEIATUBUCTHUKHUX edeKara mpu
MHTEPaKIIMjH HACIEKTPUCAHHUX YecTula ca rpadeHom aat y [46].

ITocne yBoga (rmaBa 1), y rmaBu 2 oBe Te3e JaT je Kparak IMperje]l OCHOBHUX (DU3MUKO-
XEMHJCKUX 0coOMHa rpadeHa U BUCOKOHEPTHJCKUX M HUCKOCHEPI'H]CKUX IJIa3MOHA y TpadeHy, Kao
u onmc Fuchs-Kliewer-oBux ¢oHOHa y momapHUM H30JATOPCKHM ClIOjeBMMa U eekTa Tanaca. Y
rJaBM 3 je pa3BHjeH MaTeMaTHYKU MOJIEN KOjU CIyXH 3a onucuBame Coulomb-oBux mHTepakimja
YHYTap BHILECIOJHUX CTPYKYpa Koje caapiKe jeJlaH UM JiBa cioja rpadeHa, 3aCHOBAaH Ha pelllaBamby
Poisson-oBe jemHaurae metogoM Green-oBux (GyHKIHja.

VY rnaBu 4 je mpencraBibeH TeopHjcku (aHamuTwuku) monen EELS cnexrapa 3a ciyuaj
MHTEpaKIMje HaeNeKTpUCaHe YecTHle ca ,,cno0omHuM™ rpadenoM. M3Bexaenu cy wu3pasu 3a
CHEPrHjCKH TYOMTaK HaeleKTPUCAHE YEeCTHUIle, KAa0 W HM3pa3 3a TYCTHHY BepoBaTHOhE 3a IyOHUTaK
enepruje (mormasibe 4.1). V mormaBby 4.2 je mpencraBibeH npomupenn (extended)
xuapoaunamuuku (EHD) mozen.

KomnnieTHu pe3yararu cy npukasaHu y riaBu 5. Pesynratu uHTepakimje joHa ca rpageHoM
Ha TOJIyOECKOHAYHO] M30JaTOPCKO] TMOJJIO3HM CY TpENCTaB/heHW y moriaBiby S.1. M3Bemene cy
¢u3nuKke BEIMUYMHE KOj€ OIHUCYjy HMHTEpaKLM]y joHa ca rpapeHoM Ha HOUI03U, M TO YKYIHHU
MOTEHITM]aJl, 3ayCTaBHa cuja M cwia Juka (maparpad 5.1.1). JoOujeru pesynaTaTu 3a (QyHKIHU]Y
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eHeprujckux ryoutaka cucrema rpaden/SiOz cy npukazanu y naparpady 5.1.2, 1ok cy pe3yaraTtu 3a
YKYIHH €JEeKTPOCTaTHYKM MNOTEHLMjall y paBHU TpadeHa mpencraBbeHH y maparapady 5.1.3,
OJTHOCHO 32 3ayCTaBHY CHIIY M CUJTY JIMKa y maparpady 5.1.4.

[Tornarsee 5.2 caapku pe3yiTare Be3aHe 3a UCIUTUBAKE TIa3MOH-(POHOH XUOpUIU3anuje y
cucremy rpaden-Al,Os-rpaden. MsBenena je nuenekrpuuna (yskiuja cucrema rpaden-AlOs-
rpaden mpumeHom wmeroxe Green-oBux ¢ynkmuja (maparpad 5.2.1). Takohe cy usBenene u
nucnep3uone penanuje (maparpad 5.2.2). [Topehenu cy EELS cnektpu cucrema xoje cMo J00UIN y
anpokcumanju ciydajuux ¢aza (RPA — Random Phase Approximation) y okBupy Koje cy
HUCKOCHEPTHjCKe TMOO0yAe CeNeKTpOoHAa Yy M 30HM amnpoKCHMUpaHe Oe3maceHuM Dirac-oBum
dbepmuonuma (1j. MDF(Massless Dirac Fermions)-RPA meron) ca qucrniep3noHUM KprBaMa Koje Cy
u3pauyynare kopumhemem MDF-RPA merona y ontumukom snmmuty kao u Drude-oBor mopena.
Jlobujenu pe3ynraTu Cy mopeheHu ca pesyinraTuma Koje je Hamr capagHuk foi. ap Vito Despoja
u3pauyHao kopucrehu ab initio RPA metos.

VY mornasiby 5.3 Cy npeacTaBibeHu pe3ynratu nqodujenn y oksupy eHD monena. loOujenun
pesynratu cy nopelenu ca pesyararuma koje je goir. ap Vito Despoja uzpauynao kopucrehu ab initio
METOJ U ca ekcrepuMeHTanHo aooujenum EELS cnextpuma us [47—49]. ¥V maparpady 5.3.1 cy
MIPUKA3aHU ONTUYKA MPOBOJHOCT rpadeHa u Opoj BaJICHTHHUX €NIEKTPOHA KOjH YUeCTBY]y y moOynama
y OYHKIUjU SHEPIrUjCKUX ryouraka, nooujenu y oksupy eHD mozena kao u pesynraru go0ujeru ab
initio merooM. Teopujcku pe3yaTaT 3a IyCTHHY BepoBaTHONe y DYHKIIMjU CHEPIHjCKUX I'yOUTaKa
cy mopehenu ca moCcTymHUM ekcrnepuMeHTaHO nodujenum EELS cnextpuma y maparpady 5.3.2.
Viora Dirac-oe npoBoaHocTH Ha HHXHUM eHeprujama EELS criekTpa je pasmMorpena y maparpady
5.3.3, a BucokoeHeprujcku pernou y EELS criektpy y maparpady 5.3.4.

VY rnaBu 6 cy gaTH 3akJpyulid. Y TJIaBU 7 ce Halla3e JAO0Jalld, a Y TJIaBH 8 crucak KopuirheHne
JTuTeparype.



2. Ilmasmonm y rpageny

2.1. EjeKkTpoHCKA CTPYKTYypa rpadena

I'padeHOM Ha3MBaMO CJI0j CAYMELEH OJI aTOMa YIJbCHHWKA Y PaBHH, T'yCTO MaKOBaHUX y 2D
pelieTKy Hanuk Ha muenuibe cahe (honeycomb lattice)[50]. Koa nojeaunavunor atoma yribeHUKA y
rpadeny nonasu g0 Sp?> xubpuamsanmje (opburanme 28, 2px u 2Py ce XUOpHAM3Yjy U hopMHpajy
TPUTOHAJIHY CTPYKTYypy yHyTap (X,y) paBHm). OBa xuOpuamsanuja omoryhyje cBakoM aTomy
yIJb€HHKA Ja CE€ BEXKE KOBAICHTHHM G Be3ama ca ocTaja Tpu cyceaHa aroma Qopmupajyhu
XEKCaroHaJHy peuleTky (cnuka 2.1).

Cauka 2.1: lllemaTcku nmpukas ¢ u 7 Be3a y rpadeny.

CnoGoane 2p; (unu m) opburtane cy opHjeHTHCAaHE HOPMAaJIHO Ha paBaH y KO0jOj ce Hajas3e
aToOMH yribeHuka. CBaku aTOM YIJb€HHKA UMa I10 JeIHY T OpOUTaty U CBaka oJ lbUX CaJip KU MO je/IaH
T3B. T €JIEKTPOH T1a Cy YCJIE IeTeHepaIije CIiHa OBE OpOHTAIE MOYNOMYEHE. T EIIEKTPOHU CY Y
rpadeHy IeloKanIu30BaHu 1 GOPMHUPA]jy JBE 30HE: BAICHTHY Tt 30HY U IIPOBOJHY T 30HY.

Kpucranna pemrerka rpadena je popmupana on 2D xexcaronanaux pemerku. Caapxu 1Ba
aroMa yribeHuKa y npuMutHBHO]j henuju (cnuka 2.2 neBo). Pactojame m3mel)y HajOnmkux atoma y
rpadeny m3nocu 1.42 A [51].

K Ez

. e

E r E M —>
b

Cauka 2.2: (JIeo) Kpucranna crtpykrypa rpadena. [Ilpumutusny henujy unne asa atoma, A
u b. Bravais-osa perrerka je ¢hopMupaHa MOHAB/bAEM CTPYKTYPE jEAMHUIHE heij e KopmnheH)eM
BEKTOpa 3, U ap. [Tonoskaj HajOMIKHX cycena aToMa A je oxpeljeH BekTopuMa ty, T 1 t3. (lleCHo)
IIpsa Brillouin-osa 30Ha rpadena ca o3HaueHMM Taykama BHCOKE cuMeTpuje. Bextopu b; u b,
O3Ha4aBajy pelumnpovHe Bekrope peuierke. [Ipunaroheno usz [3].
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Ha ciuum 2.2 necHo je mpukasaHa pelMIIpOYHa penieTka rpadeHa ca 03HaYeHUM TadyKama
Bucoke cumerpuje. Y Brillouin-oBoj 30uu rpadena mocroje Tpu Bpcre oBux Tavaka: I', K, u M [52].
Tauka I" o3nauaBa nenrap Brillouin-ose 30ne. Tauke M ce Hanase Ha cpeinHamMa UBHIIA M TIOCTOjE
TPU HECKBHBAJICHTHE (IITO 3HAYM Ja HUCY IOBE3aHE TPAHCIAIMjOM 3a PELUIPOYHE BEKTOPE
pemietke). Y Tauku M m0s1a3u 10 mpenasza y yiarpasbyouuactoj (UV) obiactu enekTpoMarHeTHOr
CIIEKTpA.

Y HeponupanoM rpadeHy Hema cI000IHUX HOCHIIAIA HACTICKTPHUCamka. Y HEeMY je BaJICHTHA
30Ha, MOIITO j€ HUXXE EHEepruje, MOTIYHO MOMyHeHa JIOK jeé MPOBOJHA 30HA MOTIYHO Npa3Ha.
[TpoBosHa 1 BajieHTHA 30Ha ce noaupyjy y K taukama koje ce Ha3uBajy u Dirac-oBum, uMa ux 1IecT,
v Hanase ce y remenuma Brillouin-ose 3one rpadena. On Tux mect K Tauaka jBe cy HeeKBUBAJICHTHE,
K u K' (cnuka 2.2 necuo). YV wuma je Fermi-jeBa eHepruja jeHaka HyJId, a y HBHUXOBO] OJM3HMHU je
Be3a usMel)y eHepruje u umiylsca JTuHeapHa (BuaeTH u3pa3s (2.2) y HaCTaBKy TEKCTa) U €HEprujcka
Jucriep3uja je npeacrasibeHa Dirac-oum konycom [53]. Koopaunare tauaka K u K' y perunpounoj

pemierku cy [3]:
ko 21
3al 3

TJIe je @ pacTojame u3Mely CyceJHIX aToMa yribeHUKA.

2.1)

Dirac-oBaTauka

Enepruja

k'.y

kx

Cauka 2.3: Mopen eHeprujcke aucrep3uje rpadena Jo0ujeH METOIOM jake Be3e. Y BeIMYaHo
je mpukasan Dirac-os konyc [54].

VY okommuu Dirac-oBe tauke Be3a u3mel)y eHepruje u UMITyJIca MOXe Ja Ce HAIHIIE Y O0IHKY

[55]:

E (k)=+nv[K| (2.2)



Oszme je Vi Fermi-jesa Gpsuna, /I je pemyxosama Planck-oBa koncranra a ‘IZ‘: [KZ +k2 .

ExcniepumMenTaiHo je nobujeHo na Fermi-jesa Op3una y rpadeny nznocu Vi ~ 10°ms™ ~ C/ 300 (rzme
je ¢ 6p3uHa CBETIOCTH Y Bakyymy) [56].

Jeman ox MeTOa KOjU Ce KOPHCTE 3a ONKMCHBAIE G eJIeKTpoHa y rpadeny je 13B. ab initio
METOA. 30HCKa CTPYKTYpa HeJOMMpaHor rpadeHa 7001jeHa MPIMEHOM OBOT' METO/1a j€ IPUKa3aHa Ha
ciuiy 2.4, Tlomro y 0BOM ciay4ajy Hema CI00O0AHHMX HOCHJAIla HacleKTpHcama, Dirac-ose Tauke
o3HauaBajy Fermi-jee HuBo u Hucy moryhu yayrapsoncku (intraband), seh camo melyy3oncku
(interband) npenaszu o3nauenu Ha ciuiy 2.4.

15 %

E(eV)
10F

C- Fermid
0

-10

-20
K r M M K
Hwunync v Brillouin-oBo] 30HA

Cauka 2.4: 3oHCKa cTpyKTypa Hemomupanor rpadena. IlmaBom 0Oojom je o3Ha4YeHA
TIOMyH-eHa T 30HA a IPBEHOM NpasHa . 30Ha. CTpenuie o3HauaBajy Moryhe melysoHcke mpenase
(mpuaroheno u3 [57]).

[TomenyTu Mely30HCKM Tpenia3u ce MOTY cMaTpaTH OJTOBOPHMM 3a TOTOBO KOHCTAHTHY
aTiCOpIIIN]y Yy Cy4yajy HeqomupaHor rpadena koja usHocu no ~ 2.3 % rme je o KoHCTaHTa (uHE

crpykrype [38].

V cny4ajy nonupasor rpadeHa HuBo Fermi-jese enepruje ce Hanasu u3Haa wim ucnoj Dirac-
OBE TauyKe Y 3aBUCHOCTH O] TOTa Jia JIU CE€ paJu O P-AONUPAHOM WM N-AONMUpaHOM rpadeny (ciuka
2.5 neBo). Y 3aBHCHOCTHU O]l BpCTe JONUpama BaJIEHTHA WM MPOBOJHA 30HA Cy caja JEIUMHUYHO
MOMyHw-eHe Na ¢y Moryhu u yHyTap30HCKH npenasu. [Ipumep N-gonupanor rpadeHa je mpuKazaH Ha
cuy 2.5 necHo. Kama gogamo HocHolle HaeleKTpucama (€JIeKTpOHE) Yy MPOBOAHY 30HY (N-
nonupanu rpaden), Fermi-jeBa enepruja pacte (ciuka 2.5 gecHo). Jlonupame ce MOKe M3BPIIUTH
Takohe ykiamameM BaJICHTHUX eNeKTpoHa (P-1onupaHu rpad)eH) U 'y OBOM CIIy4ajy ce IIyIJbUHE Y
BaJICHTHO] 30HHM IMOHaIajy kao 0e3macere Dirac-ose uectwiie.



pKkQ

Cauka 2.5: (JIero) IIpuka3s npomene BpenHoctu Er npusirkom npoMene HaroHa gate-a Vg. Y
cinydajy nosutuBHOr Vg je EF >0, (n-monmpan rpaden), a y ciydajy neratuBaor Vg je EF<0, (p-
nonupan rpaden). ([JIecuo) lllemarcku npukas mehysonckux (1) u ynyrapzonckux (Il) mpenasa y n-
JOMTUPaHOM TpadeHy.

Excnepumenrtanno, nonupame rpadeHa (OWIo eleKTpoHMMa WM INyIJbUHAMa) e BPIIU
Hajuenthe y3 momoh crniospaimer HanoHa gate-a. OBom mMeTooM je Moryhe nonuparu rpadeH Tako
na Fermi-jea enepruja usnocu yak 1 eV (1to oaroBapa r'yCTHHH HOCHIIalla HaeJeKTpUcama o1 N =

75 x 10'2 cm nowrro Baxu Ep =AVK: u rae je Fermi-jes ummync k. =+zn ).

Ogne hemo HamoMeHyTH J]a MOKe TOhUW M JI0 CHIOHTAHOT JoNupama rpadeHa, 6e3 mpuMeHe
crioJpalmer Harona gate-a [11]. Ha npumep, y ciy4ajy rpadena Ha nopio3u o SiC rpaden mocraje
N-momupaH yciel MpeHoca HaeleKTpucama ca momiore [58], mok je ma mommosu ox Pt(111) p-
nomupan [59].

2.2. BUCOKOEHEPIrujCcKM U HUCKOEHEPTHjCKH MJIA3MOHHU

[Inasmonnma y rpadeHy Ha3uBaMO KOJIGKTMBHE OCIHMJIAIMje €JIEeKTPOHAa Yy OJHOCY Ha
(buKcupaHy TO3UTUBHO HAETIEKTPUCAHY PEIIETKY CAuMi-eHY Off aToMa yribeHnka. OBe ocIuiaimje
cy Moryhe momiTo je npuBiayHa CHiia pelieTke 10BOJbHO ci1ada, na ce eneKTpoHH kpehy ciobonHo u
dbopmMupajy €NEeKTPOHCKH OO0JIaK KOjU HMHTEparyje ca CHOJballllbUM IO0JbeM. Y 3aBHCHOCTH O]
eHepruje, IUIa3MoHe Yy rpadeHy MOXKeMO Ja IMOAeIMMO Yy JBe rpymne. Y TpBY chaaajy
BHCOKOECHEPI'HjCKU T U T+ IUIa3MOHU KOJU Ce jaBjbajy Ha eHeprujama Behum ox 3 eV, a y apyry
Dirac-oB nnu 2D HECKOEGHEPTHjCKH IIa3MOH Ha eHeprujama HinkuM ox 3 eV [60].

Ha ciimm 2.6 je nat npuMep CHUMJBEHOT CIIEKTPa €HEPTHjCKOT TYOUTKA IeKTPOHA y TpadeHy
Ha moto3u on Ru(0001). CriekTap je CHUMJBEH METOJOM CIEKTPOCKOIHjE SHEPrHjCKOr TyOHUTKa
enektpona (EELS) y mmpokom ormcery enepruja. OBzie BUIuMo 11a je y uadpaipseroj oomactu (IR)
nomuHaHTaH Dirac-oB mia3smoH 70k ¢y Ha ynrpajbyondactum (UV) ydecraHOCTHMA JOMUHAHTHU 7T
" T+0 MIIa3MOHH.
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Cauka 2.6: Ilpumep 2D, m u n+c mia3sMoHa CHUMJBEHUX Y IIMPOKOM CHEKTPY €HEepruja y
cucremy rpaden/Ru(0001) (mpumaroheno usz [32]).

2.2.1. ©mun+o6 MIA3MOHM

VY ekcryurangjama 0 KOjUX J0Ja3u MpU JHHAMHUYKO] MOJIApU3aLHUju TpadeHa Ha BHCOKUM
y4ecTaHOCTHMa JIOMUHUPAjy BUCOKOCHEPTHjCKH Mel)y30HCKH mpera3y, He3aBUCHO OJ] TOTa Ja JiH je
y MUTaky IONHpaHu rpadeH UK He.

Ha cnmukama 2.7 a), 6) u B) mpuKa3aHe Cy CJIMKE jeHOT, JIBa M MET cjojeBa TpadeHa,
pecniektuBHO, nobujene HAADF STEM wmetomom (High-Angle Annular Dark-Field Scanning
Transmission Electron Microscopy). Ha caumm 2.7 1) mat je npukas aeOJbHHE jeJHOT, [Ba U TET
ciojeBa rpadena. Ha coumm 2.7 1) npukasas je cnektap usmepeH EELS metonom 3a jenan, 1Ba, et
U BUIIIE O] IeCeT ciiojeBa rpadena. Y ciydajy jeaHocnojHor rpadena npumeheHo je na ce jaBibajy
7IBa 0JIBOjeHa MakcuMyMa, Ha 4.7 u 14.6 €V u npunucanu cy T3B. T U T+G IUIa3MOHY (cnuka 2.7 1) 3a
jenas cioj (1L)). [TomenyTe mia3sMoHCKe MOJIe Cy TIOMEPEHE Y OJTHOCY Ha oJiroBapajyhe y KoMmagHoMm
rpadury [61]. OBae je mpuMeTHO Aa Jona3u 10 MOMEpama MaKCUMyMa KOjU TPHNAAAjy T U T+o
MIa3MoHy ca nmoBehameM Opoja ciojeBa rpadena. [lo oBor momepama Jojia3u ycien rnoehama u
ekpanupama u Coulomb-oBe nnrepakuuje uzmelyy ciojeBa ca mopactom muxosor opoja. 3a N>10
CII0jeBa, T ¥ T+0 MUKOBH CE jaBJbajy HAa €HEeprujamMa KapakTepucTuayHuM 3a rpadur (7-12 eV u 27-33
eV, pecriektusHo [11]).

Osze heMo MOMEHYTH 1 [1a TIOCTOj€ PA3IMUKNTa TyMademha IPUPOJIE IPENasa T—T U 6—GC Y
muteparypu. [IpBo je moka3aHo Ja MOMEHYTH Ipeia3H MPeACTaBibajy jeAHOUECTHUHE eKCLUTAIN]je
[47]. Hauwme, mokaszaHo je 1a peaaHu 1eo JIENeKTPHTHE dbysK1IHje coboHOT rpadeHa He MPoIa3u
KpO3 HyIly HH Y jeJIHOM OJl TIpeNiaza T—m M G—G , 10K HMAardHApHU Je0 AUENeKTpHUHe (QYHKIHU]je
rpadeHa HHUje TOBOJHHO Malli Kako Ou Ouyo Moryhe mocrojame KOJEKTUBHUX EKCIMTAllW]a.
CyIpoTHO TIPETXOJHUM TBpAH-aMa, ayTopu y [42] TBpie na m—m M 6—G Mely30HCKH Npenasu
MEmajy KapakTep Yy 3aBHCHOCTH O TaJaCHOT BekTopa (. 3a Maie BpeaHocTH (q = 0) y nuramy cy
jennodectrnaHa nodyhema. Kako pacre ( jaBipajy ce KoJieKTHBHA nmoOyhema (M1a3MoHm), 10K ce 3a
JI0BOJBHO BEJIMKE BPETHOCTH (| OMET jaBJbajy jeAHOUECTHYHA MoOyhema.



Cinmka 2.7 (npunarohena u3 [49]): a), ©0) u B) ciMKe jeAHOT, JiBa U TET cliojeBa rpadeHa
nooujene HAADF STEM wmeromom (High-4Angle Annular Dark-Field Scanning Transmission
Electron Microscopy), r) nmpuka3 ae0/bHHA jeHOT, JBa U MET ciiojeBa rpadeHa ) criekrap H3MEepeH
EELS meronom 3a jenan, 1Ba, MeT U BUIIIE O] JIECET ciiojeBa rpadeHa.

Ca apyre cTpaHe, y CBOM TeopujckoM pany, [41], Nazarov tBpau ma ciioj rpadena tpeda
nocMaTpaTH He kao 2D cnoj nynte nebspune Beh kao 2D cioj nebspuHe aToMa, T3B. KBazu 2D cioj.
OBakBUM TPUCTYIIOM j€ TOKa3ao Ja y MCTOM OIICeTy eHepruja y rpadeHy mocroje U T U T+o
TJIa3MOHH Kao U jeJHOYECTUYHH Mely30HCKHM T—T M G—G IpeJiasy.

2.2.2. Dirac-os (2D) miiazmon

Y nonupanom rpadeny, mopen Mmely3oHCKHX Tpenaza MOTyhw cy W YHYTap30HCKH
JEIHOYECTHYHHU Tpea3d Kao M YHYTap30HCKE KOJIEKTUBHE OCIMIIAIMje HOCHJIAIa HAaelIeKTpUCama
Koje ce uecto HaszuBajy Dirac-osum win 2D mnasmonuma [11,57]. Pe3onanTre yyectanoctu Dirac-
OBHX IJIa3MOHa y rpadeHy ce Hanase y oonactu usmely THz u 6mucke nndpanpsene (NIR) odbnactu
[26,27,62].

Ha crumm 2.8 je mpukasaH CrieKTap U MHTCH3UTET €JICKTPOHCKHX molyaa pobujen ab initio
METOJIOM Yy cll000HOM rpadeny (JieBo) kao u 'y rpadeny gonupanom a0 Er = 1 eV (zecuo) [63]. Ha
HIDKAM YY€CTaHOCTHUMAa Ha ciumu 2.8 JeBO C€ MOXKE BHICTH KOHTUHYYM Mel)y30HCKHUX
jeIHOUEeCTHYHKX MpeNa3a T — T IUPUHE 0/ 0KO 4 €V Ha 4Hjoj TOPH0j IPAHMIIH j€ jACHO BUJBUB Tt
MJIa3MOH KOjU mounbe Ha oko 4.3 eV. Ca apyre cTpaHe, y Ciiydajy JOMHpaHOT rpadgeHa Ha ciauiu 2.8
JIECHO CE JaCHO BHUIH MOCTOjame Dirac-oBor mia3MoHa Ha HUCKUM CHEprijamMa U 3a Majie BpeIHOCTH
tayracHor Bektopa (01 0 ma 10 0.1 a.U.) Kor HeMa y HejonMpaHoM ciry4dajy. Kontunyym mely3oHCcKux
jeTHOUECTHYHMX MpeNa3a T — T je Y OBOM CIIydajy oMepeH Ka BHIIMM eHeprijama u cajl mocToju
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Cauxka 2.8: (JIeo) Crniektap U MHTEH3UTET €IEKTPOHCKHUX MOOya y c1000HOM rpadeHy.
(Iecno) Criektap M MHTEH3UTET EJIEKTPOHCKUX MoOyaa y rpadeny aomnupanoMm no ErF=1 eV, Gema
JTUHHUja 03HaYaBa yUYECTAaHOCTHU U TaJlaCHE BEKTOPE MOJIa KOje MOKe Ja MO0YIN HACTEKTPUCAkE KOje
ce kpehe Op3uHOM ¥ mapasiesTHo MOBPIIMHY rpadeHa.

TaMHa 00J1aCT K0ja pa3/iBaja 0Baj KOHTHHYyM o1 Dirac-oBor mia3mona. ¥ oba ciyvaja Ha ciaunm 2.8
j€ jacHO BUJbMB T+G MIJIa3MOH KOjU Moune Ha oko 14 eV. Takohe ce n1a mpuMeTuTy 1a 10nupame
rpadeHa He yTHUe Ha HEeTOB CIIEKTap.

Beh momenyrto penatuBHO JIako TOj€lIaBame HUBOA Fermi-jeBe eHepruje oTBapa OrpoMHE
MoryhHOCTH 3a KOHTpoJucame Dirac-oBor mmiasmMoHa, TauyHHje HETOBE CHEPTUjCKE JUCIEP3H]je
[60,64] 1 unHM ra BaKxHUM 32 pEMeHe y tuiasmonuiu[5,11,38,65-67].

2.3. Fuchs-Kliewer-oBu ¢oHOHH Yy H30JIaATOPCKUM cJI0OjeBHMAa KOju
OKPYXKYjy rpaden

Cno60aHM rpadeH KapakTepHIle jako BUCOKA ITOKPETIBUBOCT €IEKTPOHA 3a KOJy j€ IOKa3aHo
na Moxe 1a m3HocH 1 1o 200 000 cm?V-1s? [68]. Unak, y peannnm amnmukanujama rpadeH je gecto
OKPY’KEH TOJIApHUM HU30JaTOPCKUM Mateprjanuma [26,69], kao mrro cy Hip. SiO2 [27] u Al203 [69],
U JIOJIa3u JI0 CMamheHha MOKPET/BMBOCTH HOCHWIIAIA HAeNeKTpUcama U 10 pena Beanunne [68]. o
IIPOMEHE Yy EJEKTPOHCKMM TPAaHCIOPTHUM oOcoOMHamMa Yy TpadeHy Jdojia3u ycied pasHHX
nepTypOaiija Koje motudy oj u3ojaropa, kao mto cy Fuchs-Kliewer—osu (FK) dbononu, ogHOCHO
MOBPIIMHCKHA ONTHYKA (OHOHCKM MOJIOBH Yy OOJIaCTM Y4Y€CTaHOCTH KOje Cy OJ HHTepeca 3a
TEXHOJIOMIKY pumeny [70].

ITomenytu FK ¢poHOHCKH MOJIOBH MOT'Y Jla HHTEparyjy ca Ijla3MOHHMMa y TpadeHy Ha BUILe
HaunHa. OHU TIpe/CTaB/bajy e(UKACHO CPEACTBO 3a mpurymiewme Dirac-oBux miasmona [25,71].
Takolhe, moxe nohu u 10 jake xubpuausaiumje FK ¢ponona y nzonaropy ca Dirac-oBum mia3zMoHOM
y ciojy rpadena [27] ycnen Koje go1a3u 10 3HaYajHUX TPOMEHA Y TUCTIEP3UjH KOJCKTHBHUX MOIOBA
y rpadeHy ITO 3HA4YajHO YTHYE Ha NPUMEHY IUIa3MOHCKHMX ypehaja 3acHOBaHUX Ha rpadeH-
M30JIaTOPCKUM CII0jeBUMA.

Jlo uHTepakuuje miasmMona y rpadeny ca FK ¢hononuma nomas3u ycien BpeMEHCKH 3aBUCHOT
EJEKTPUYHOT TOJhba KOj€ TMpom3BOJe (OHOHM W uhja je ydecTaHOCT wf. OBO MOJbE MPUMOpaBa
€JIEKTPOHE Jla OCIMIIY]y Ha y4ecTaHOCTH (hOHOHa. Y ciydajy Kaja je OBa YUeCTaHOCT HUXKa O]l
COIICTBEHE YYECTaHOCTH IUIa3MOHa (wp), Tj. @f < wp, EICKTPOHM MOTY Jia OJIrOBOpe Ha MoOymy
eKpaHHupameM eleKTpudHor nojba FK donona. ¥V apyrom cnyuajy, kana je wf > wp, €IEKTPOHHU Y
rpadeny He Mory ja npate ocumianuje FK ¢poHoHa ma HU 1a eKpaHupajy BUXOBO EIEKTPUYHO T0Jbe
Beh je moryhe aa nohe u 10 aHTHeKpaHupama [72].
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Tpeba HammoMeHyTH J1a U30JaTOPCKH cioj cauntbeH on SiO2 moxpkasa nBa FK ¢poHoHCKA
MOJIa Ha y4eCTaHOCTHMa OKO 56 u 138 meV, mok m3omaropcku cioj caunmeH oa AloOs moapxkasa
nBa FK ¢ononcka Mona Ha yuecranocTuma oko 56 u 110 meV.

2.4. Edexart Tanaca

[TpunrkoM mposiacka HaeJIeKTPHCaHe YeCTUIIE, Koja ce kpehe Op3uHoM Behom oz Fermi-jese,
[ope]] YBPCTOT TeJa 10J1a3u JI0 MojaBe TMHAMUYKOT eKpaHupama 1 eexra tanaca (T38. Wake effect),
Tj. aHU30TPOIHUX OCIMJIAIMja Y MHIYKOBAHOM TMOTEIHjally KOjU mpaTH dectuiry. Jlo mojase edekra
Tayaca JIoJlazu Kaja Op3uHa yrajgHe YecTUlle TOCTUTHE (ha3Hy Op3UHY KOJEKTUBHHX MOOYAa Y METH
[73,74] na ce merosa nojaBa cMaTpa 3HaKOM Jia je JOILIO J0 MoMeHyTHX nodyaa. Teopujcku, edexar
Tajiaca je nmpBH IyT npoydaBan 1974. rogune [75], kaga je npenBul)eHO HErOBO jaBIbakbe.

Kana cy y nutamy 2D npoBogau MaTepujanu, edekar Tanaca je mpoydaBaH TEOPUjCKU TPBU
nyt kox 2D enmekTponckor raca [76], a 3aTUM W Y HEKOJHKO CTyauja O epeKTy Tajaca KOJ
YIJbCHUYHUX HAHOCTPYKTYpa, YKJbyudyjyhu yribeHuuHe HaHoreBu [77] u rpaden [63,78-81]. ¥V
ciy4dajy rpadeHa, eexaT Tanaca je MpoydaBaH y clydajy MHTE€pakKiyja joHa U TAYKaCTHX JUIOJa ca
,,cl10001HUM" TpadeHoM. Bp3una ymamHe yectuiie mMopa aa Oyne Beha on Fermi-jeBe Op3une y

rpadeny Vp kako Ou ce jaBuo edekar Tajaca IolTo Mpyu TMM Op3uHaMa Jioia3u 1o nodyhema Dirac-

OBOT IIJIA3MOHA.
[Mpunukom xubpuau3aimje Dirac-oBor mia3mMoHa ca onTu4kuM GoHOHKUMA Y rpad)eHy 10J1a3u

710 TIPOMEHE JHCIIep3nje KOJSKTUBHIX MOJIOBA I1a je Y OBOj T€3M MOCEOHO UCIMTUBAHO J1a JIH Y TOM
CJIy4ajy JI0J1a3u JIo 1mojaBe eekTa Tanaca u 3a Op3uHE Mambe O] TIpara 3a 1mojaBy edexra.
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3. MaTteMaTHYKH MOJeJI 3aCHOBAaH Ha pemiaBamy P0iSSON-oBe
jenHauune meroaom Green-oBux pyHkumja

Kako Ou pazymenu edexre KOju ce jaBbajy MPU WHTEPAKIMJU HACICKTPUCAHUX YECTHIIA Ca
BUIIECIOJHUM CTpPYKTypama Koje cajapke rpadeH y OBOj IJaBH pa3BHjaMO MAaTEeMAaTHUKH MOJEI
3aCHOBAaH Ha pelraBamy PO0ISsOn-ose jeanaumne Mmertogom Green-oBux ¢yHkuuja. M3Boheme
Poisson-ose jennaunne u3 Maxwell-oBux jennaunna je nato y gomarky 7.1. YV uzpasuma koju ciese
kopructuMO Gauss-oB CHUCTEM jeMHHMIIA, Y3UMaMo Ja je peaykoBana Planck-oBa koncranra /i = 1
(ocuMm ako Ipyrayuje HUje HarJalleHo), a HaelleKTPUCamke MPOTOHA 03HaYaBaMo ca e > 0.

3.1. Poisson-oBa jeqnaunna

Poisson-oBa jeaHaunMHa 3a CKAJIapHU MOTCHIMjaJI €JICKTPOCTATHUKOT Mmojba dD(F) y
3anpeMuHHU V Ydja je TpaHuYHa MOBPII S ca HOPMAJIOM 1, Y OIIITEM CIy4ajy uMa OOJIHK:

V- [£(F)VO(F)] =470, () (3.1)

Ogze je pext(r) TYCTHHA CHOJbAlIbEr HaeleKTpHucama (M3BOP EJIEKTPOCTATUYKOr Mojba) a &(F)

nuenekTpuuHa (GyHKIMja 4uja je 3aBUCHOCT OJ BEKTOpa IMOJoXKaja [ MoBe3aHa ca IMpoMeHaMa
JUETIEKTPUYHUX OCOOMHA CII0JEBUTE CTPYKTYpE KOjy IOCMATPaMmo.

Jennauuna (3.1) nMa jeTHO3HAYHO PEIICHE YKOJIMKO 3370B0JbaBa jeIaH o1 ciechux rpaHuuHux
ycJIoBa Ha rpaHUYHOj moBpiu S obmactu V [82,83]:

1) Dirichlet-oB rpanu4HHU yCIOB: yHAIpEN je MO3HAT moTeHIujan ®(r)3a VI €S
2) Neumann-oB rpaHHYHH YCIIOB: YHAINpPE] j€ MO3HAT U3BOJ MOTECHIHMjaa Y IPaBIly HopMaie i

0P _ 5. va(ry.

Ha S, Tj. 5
n

[Topen HaBeneHMX I'PaHUYHUX YCJIOBAa HAa TPAHWYHO) MOBPIIM S MOTPEOHO je MO3HABaTH U CBE
JUCKOHTUHYHUTETE MOTEHIMjajla M W3BOJAA IOTEHLHMjajda yHyTap obmactu V. VY BUIIECIOJHUM
CTpYKTypama JUeNeKTPUKa, KOje Cy OJ1 HHTepeca y IPUMEHH rpadeHa, 4eCcTO pa3InuuTH MaTepHjaiu
OKYMHPA]y Pa3IU4IUTE 00JIACTH MPOCTOpa KOje Cy pa3/BOjeHEe TPaHUYHHMM MoBpiuMa. Tana, mpu
MpeNacKy u3 jeHe 00JacTu y Ipyry, AUEIEKTpUIHa QyHKIIH]a 8(f) HMa IPEKU]I IPBE BPCTE HA CaMO)]
IPaHMYHO] TMOBPIIX KOja pa3ziBaja Te nBe obmactu. [lomro pemraBamo P0isson-oy jenHaunny (3.1)
3a cBe Tauke | y 3D mpocropy, HOTpeOHO je Ja OAPEMMO IIOHAMIAKE EIEKTPOCTATHYKOT
MOTEHIIMjajla Ha TPAaHULM JIBE CPEeIuHE TJe J0Jla3h O CKOKa AMENeKTpUYHE (YHKIIUje 8(f). To

MOCTHXKEMO YKJbYYHBAHEM Y MOJIET €IEKTPOCTATHUKUX TPAaHUYHUX yCIIoBa Koju ciene u3z Maxwell-
OBHX jeHaunHa. [IoMeHyTH rpaHUYHM YCIOBHU Cy ONMCAaHU U HaBEJIEHU Y JIOJIaTKy 7.2.

3.2. Koncrpykumja P0iSSON-oBor rpaHu4HoOT mpodaieMa

Capna pemraBamo PO0ISSON-0BY jeHAauMHY 3a €IEKTPOCTaTHYKU NOTeHIMjan d(F) y obmactu
V koja 3agoBosbaBa Dirichlet-oBe rpanuune ycioBe Ha 3aTBOpEHO]j MOBPIIHN S:
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(3.2)

{V-(E(F)Vd)(f'))— ~47p,(F),F eV

CD(F) =nosnam, reS

rjae je F:(x, y,Z) BEKTOp Mosoxkaja a v :(8/8x,6/6y,8/82) mudepeHuujanHu oneparop y 3D
Descartes-oBom koopanHaTHOM cucTeMy. KoJ mpuMeHe Ha ciiojeBUTe CTPYKTYpe KOje MpoydaBaMo
BPEIHOCT MOTEHIIMjala je WM YHArpe] Mo3HaTa Ha MOBPLIM S, WIK y3MMa BPEJHOCT Hyla Kaja

||F||—>OO. OBako rmocTaB/beHa, jeaHaunHa (3.2) je mapiujagHa JudepeHIMjaJHa HEXOMOI'CHA

jeIHaYMHA QPYror peja, eIMITUYKOT THMA. 3a HBEeHO pelraBame kKopuctruhemo meron Green-oBux
¢ynknuja (I'd) [82]. OBaj MeTo MMa MHOTO MPEJHOCTH Y OJJHOCY Ha OCTaje METOJE pellaBarba
mudepeHIMjaHuX jeIHaYMHa Kao IITO je HIIp. cerapaiyja Bapujadiu, a moceOHO je MorojaH 3a
pelaBame ycloBa Ha TPAHUIM JIBE CPEIMHE Ca PA3TUYUTUM JTUCIEKTPUYHIM 0COOMHAMA.

Totpe6Ho je ma onpenumo ['D, G(F,F'), kao pynkimjy ¥ =(X,Y,2) pemasajyhu jemuauumy

aHajorHy jenaHaunHu (3.2) y KOjoj je TYCTHHA HaelCKTpHCamba ,Oext(f) 3aMElEHa ca T'yCTUHOM
JEOIMHUYHOT HAEJNEKTPHCamka IIOCTaB/BEHOI Yy HEKO] TPOM3BOJbHO] (DPUKCHO] Tauyku W3BOpa

r'= (X', Y, Z') U HaMeTamheM XOMOTEHE Bep3Uje IPaHNYHKX YCI0Ba MPUMEHCHUX Y jenHaunnu (3.2):
(3.3)

OsBze je 5(F - F’) = 5(X - x’)5(y - y’)5(z —17') u npexcrapsba Dirac-osy nenra dynkimjy
y 3D.

Jla 61 ycriocrasuiu Be3y usmely I'® 3a natu enexrpocraruuku npodiem G (F, F') U pelema

Poisson-oBe jemHauMHE 3a EJICKTPOCTATHYKU ITOTEHIIH]ja (D(F) kopuctumo japyru  Green-os
unenturer [82,83]:

, ) . 0 0
IV’[(DA w—-wA qp]d3r = Cﬁs(go 6:/1/ v a:jds (3.4)

Axo craBuMoO 12 je ¢ = D(F)u ¥ = G( ) uspa3s (3.4) mocraje:
r a! a! (F F) 4 =1 aq)( ) ’
j[cb( NA'G (T, F)—G(F,F)AD() |d°r =98 O (F )—n G(F,F)=—-2{ds' (3.5)
VY ciydajy Bakyyma WIH Basayxa (E(F) =1) ma ocnoBy muspasa (3.2) u (3.3) umamo 1a je
r

ND(F) =-A4np,,(F') uAG(F,F")=—475(F -

cpehuBamem, modwuja ce:

). 3ameHoM oBuX wu3paza y wm3pa3 (3.5),

oD (")

n
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Pesynrar (3.6) moOuja Bpio jemHOCTaBHY (opMy ako TpaHWUYHHM YCIOBH 3a P0iSSON-oBy
jemnaunny rnace O(F)=0 un 00(F')/on'=0 3a I €S’ mrro ce jako uecto cpehe y npaxc. o

neunuuju, ' Takohe mopa 1a 3a10B0JbaBA UCTE TPAHUYHE YCIIOBE, 1A j€ TOBPIIMHCKU HHTETpal
y (3.6) jeanak HyJIH, YMME CE Ta pejaldja CBOAM Ha:

O(7) = [ por(F)G(F,7)d%F (3.7)

Koz pemasama jeqnaurne (3.3) HajBumie npobiema 3aaaje 3aBucHocT & ox . Y cnenujannom
ciTydajy GECKOHAYHO BEIMKOT XOMoreHor peruona V y xome je € =CONSt, I'd ce mako nobuja u3
jennaunne (3.3) u riacu:

1 1
G a’a’ _-_ .

xopucrehu 3D Fourier — oB Tpancdopm y oxHocy Ha I .

VY onmrem ciydajy Kaga je € (r) neduHNCaHa Kao NI0-MO0-e0 HempekuaHa GyHKIHja y
KOHa4YHO] 00acTH V MOCTOjH BHIIIE HAUYMHA 32 pemiaBame (3.3), Kao IITO Cy : METOJ JINKOBA, METO.T

CBOjCTBEHHMX BpeaHocTH W octanu [84]. IlomTo ce y Te3u 0aBUMO HCK/BYYMBO CIIOJ€BUTHM
cTtpykrypama, ['® wuspauyHaBamo kopuctehu croemnujaqHy OCOOMHY TakBUX CTPYKTYypa:

TpPaHCIAMOHY HHBApUjaHTHOCT Yy CMEpPOBUMA MapajlieTHUM ca (X, y) paBuu y Descartes-oBom
KoopauHaTHOM cucteMy. OBa ocoOmHa Ham omoryhaBa ga mnpumenumo 2D Fourier-ory
tpancopmarmjy (PT) y omHoCcy Ha (X,Y) paBaH u POISSON-0BY jeHAYMHY CBEJAEMO Ha CHUCTEM
obnunux qudepennujanaux jeqnaduna (OJ)).

3.3. Tpancaanuona uaBapujanTHoct u 2D Fourier—oB Tpancdopm

CrojeBuTe CTpyKType mocMaTpaMo y3umajyhu y 063up HeKoJmko npernoctaBku. [Ipsa je na

cy ciojeBu pacnopeheHn Tako fa je u3mely BHUX OLITpa I'paHMIAa HapayieiHa (X,Y) pasau 3D
Descartes-oBor K0OpJAMHATHOT cHcTeMa koju Kopuctumo. CrojeBe hemo o3naunth ca j=1,2,3..., a

oxrosapajyhe quenekTpuyHe KOHCTaHTe ca &;. llopes Tora, MpeTrnocTaB/baMo J1a Ce IUETEKTPHYHE
ocoOuHEe MaTepHjaia He Memajy IyxX cioja (y (X,Y) paBHH) Beh camMo Ayx Z oce. Y TOM ciydajy
MO3KEMO Ja 1ehUHUIIIEMO TUETeKTPUUHY PYHKIIH]Y CHUCTEMA AUENEKTPUYHUX CJI0jeBa Kao & ( Z) =&

xana je Z€l j THe I j 3ay3MMa WHTEpBAJl Ha Z OCH KOJH 3ay3uMa j-Td cii0j. OBe NPETIIOCTaBKE HaM

orBapajy nee moryhnoctu. IlpBa je nma Ham je omoryheHo na penykyjemo 3D maprwmjamHy
audepeHnrjaiHy jeAHaYMHy Ha 0OuuHy nudepeHiujanty jenHaunny kopucrehu 2D @T y ogHocy
Ha X U Y ocy. Jlpyra je 1a 1oMeH nomenyTte nudepeHirjarHe jeTHadnHe caja MOKEeMO J1a MOIeTUMO

Ha unTepBane | j Iy’ Z OCE U JeJHAYMHY PEIIABAMO Y CBAKOM I0jEIMHAYHO.

Kana ce nuenekrpuuHe OCOOHMHE CIIOjEBHTE CTPYKTYpE MEHajy HCKIbYUYHBO TYX Z OCE,
jenrauwnHy (3.3) MOKEMO Ja HAIKIIEMO y OOJIHKY:

V-((2)VG(F,F))=—4r5 (F ') (3.9)
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IMorogno je Hammcatu I = (li, Z) rjae je R= (X, y) 2D BekTop ToJiokaja y (X, Y) paBuu. Kaga
ocMarTpamo JecHy crpany jeanaunte (3.9) BUIUMO 12 jerHa 3aBUCHOCT O] R= (X,y) nomasu us
S(x=x)s(y-y')= 5( R- Ii') . OBo Ham cyrepunie na I'®, koja je jenuna GyHKIMja KOja 3aBUCH OJL

R =(x,y) ca neBe crpane Mopa Takohe 1a 3aBucu o pasmuke R-R'. MoxkeMo Ja 3aK/bydqnMo 1a

TpaHCalMoHa WHBapujaHTHOCT y 2D Hamehe 3axteB nma ['® mopa pa Oyme oOimka
G(r,r")=G(R-R’z,7).

Cana moxxemo na npumenumo 2D T na CD(ﬁ, ) uG ( R-R";z, z’) y OJIHOCY Ha (X, y) paBaH
U J1a yBeeMo oarosapajyhu Bektop (= (qx,qy). ITpBo hemo uzpasutu I'® npexo wenor 2D OT,

G(ﬁ;z,z'),Kao:

G(ﬁ—ﬁ';z,z'):j d’q e NG (g;z,2) (3.10)

Jlasbe, eNeKTPOCTATHYKH MTOTCHIIM] Al MOXKEMO Jia u3pa3sumo mpeko 2D OT, CD(q, Z), Kao:

d%g

iR (A~
(27;)2e (4, 2) (3.11)

®(R,2) :j

3amenom (3.10) y (3.7) MoxkeMo Ja U3pa3uMO eJICKTPOCTATHUKK MOTeHIMjar mpeko 2D dT

o, G (CT 'z, Z') , 1 2D @T cnosballilbe ryCTHHE HaelIeKTpUCamba, ﬁext(q ) Z) , Kao:

®(R,2) = j%e‘q'ﬁjdz’é (G;2,2')P.(4,2') (3.12)
IIpHu 4€My CMO KOPUCTUIIN L[aje:
Pocl@.2) = [ pou( R 2 M d?RY (3.13)
3.4. ludepennujaiHe jerHaunHe 32 KoMmnoneHte I'punoBe pyHkumje

Panuje cMo neduHucany auenekTpuuny GpyHKuujy kao £(2) =& j Kaja Z€ | j e I j O3HaYaBa
MHTEpBAJI HAa Z OCH KOJU 3ay3uMa j-TU cl0j. EnexTpocTaTHuku MoTeHIMjal Takohe mMoxeMmo jaa

ne(pUHUIIEMO Kao JE0-T0-1e0 HEMpPeKUuaHy (QYHKUH]Y, d(r)=d j(I’) kama Z€l j> Kao U memy

oxrosapajyhy I'o, G (F, F') =G, (F, F') xaga Z € |}, xoju cana 3anoBomasajy cnenehe jennaunse koje
cnene u3 (3.2) u (3.3):

Ar
8_j Pext (

Vi, (F)=— F), zel, (3.14)
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Lo Ar ...
Vsz(r,r)z—:5(r—r), zel, (3.15)

]

3a j=1,2,3....

Kaxo 6u nponammu OJ1J 3a 2D ®T ceake I'® (G, (F,7') =G, (li ~R";z, z’)) Kao QYHKIH]Y Z

KoopauHare, IpuMeHuIn cmo 2D ®T y ognocy Ha Ry jennaunnu 3a '@ (3.15). MckopucTHiIl cMO
T0 Ma je 5(F—1')= 5( R— ﬁ')é( z—17') M NOCTaBUIM R'=0 300r TPaHC/IALMOHE HHBAPH]aHTHOCTH

cucrema. JloOujeHe jemHaunHe Cy 00JIMKa:

2
8—2C~5j(c”1;z,z’)—q2C§j(q;z,z'):—ﬂiz (z-2') (3.16)
0z g

raeje q=|d|= [q? + 2 . Ha oBaj naunn je 3D napuujanua JIJ (3.3) mocrana cucrem OJIJ xpyror
pena 3a ®T I'P unje cy kommonente G, (G;2,2') 3aj=1,2,3..., tae cy g u Z' mapamerpu.

VY KOHKpPETHOM Clly4ajy MocMaTpaMo TPOCIIOjHY CTPYKTYpPY IpuKkazany Ha ciunu 3.1 [85,86]
rJie JUCIEKTPUYHU CII0jeBH OKYIHMpajy UHTEpBaje MyX Z oce neduHHCaHE Ha cienehu HauuH:

|, =(—0,~h],1, =[-h,0] u 1, =[0,4%) ca onrosapajyhnum muenexrTpuunumM KOHCTaHTaMa: &, €, U
&;, pecriektuBHO. Konauno, ykynmau @T I'® moxe na ce nobuje y BuIy pemiemna audepeHnnjanne

jennaunse (3.16) y nnreppamama ly, |, u 15 :

[F

(0;2,2'),z€,
,(G;2,7),z¢1, (3.17)

,(0;2,2'),z€l,

G (G;z,2)=

M G

. . ’ .
[Mpunukom pemraBama jenuaqdnne (3.16), monoxkaj Tauke u3Bopa Z y nenta QyHKIUjU Ha
JIECHO] CTPAaHU yTHUYE Ha HEXOMOI'€HH JIe0 jeTHAUYMHE T1a je BaXKHO MO3HABATH Y KOM CJIOjy C€ Halla3u
tauka u3Bopa. OBJIe je moroAaHo yBectH Apyru uHiaekc K y ropmpu @T ['D, koju oHIa TIOCTaje TeH30p

apyror pena, G (Z,2'). Unnekc j oarosapa monoxajy Tauke mocmarpama, Z€ ||, a nmmexc k

M0JI0Kajy Tauke u3Bopa, L € Ik , e ¢y J, k =1,2,3. Cana, neBet kommnoHeHTd T I'D Hamazumo kao
pemiema cuctema O/1J Hanucanux y KOMIakTHOj ¢popMmu Ha cinenehn HauuH:
o~ X Ar

—G, (6;2,2')-0°G, (0;2,2') =——6,6(2-7'), zel, nZ'el, (3.18)

0z° £
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Cuamka 3.1: lllemMaTcku puKa3 TPOCIOjHE CTPYKTYPE.

rae je 5J-k Kronecker-osa nmenta u jk =1,2,3. Kaga cy nmosuare cBe kommnonente ®T I'd, OT

enekTpocTarnukor noreHnujana (ogaocHo OT pemiewa jennaunne (3.14)) Ha ocHOBY u3pasa (3.11)
u (3.12) moxemo aa Hanuinemo y 2D ®T npocTtopy Kao Ae0-10-1e0 HENPEeKUIHY (PyHKIIH]Y:

®,@2)=2 ], Gu(Gz2)p" (6.2) e (319)

. ~ext (= of . .
OBge je Py (q,z) JICO CIIOJhAIIET HaelIeKTpUCama Koje Mo JMeUHUIUjU TPUIaa UHTEPBATY

zel,.

Takohe hemo ykparko mpoauckyroBaTu ocobuny Maxwell-ose cumerpuje I'd [87], koja
moxe na ce mspasu kao G(F,F')=G(F',F) (xommonente T® cy cumerpuune). Moxemo ma

npuMeTuMo jaa koepuuujeHtn 'O, G ik » KOjU TpeJcTaBsbajy pemiema jennaunne (3.18), 3apuce
jennno on moxyna 0 =||d|| Bexropa g Taxo na Bawu G, (G;2,2') =G, (0;2,2). Tana u3 jennaumme

(3.10) cnemn G(F,r")=G (Hﬁ -R’

;z,z’) mTo 3Hauu na ['® 3aBucH camo o Monyna pa3iuke

BCKTOpPa ﬁ — ﬁ' a HC U O lb€TOBOT" CMCpa. OBa ocoOnHa Ham TOBOpH a CYy OUCIICKTPUIHU CJ'IOjeBI/I

U30TPOIHU Y (X, y) paBHu. [lomTo MokeMo a HaNMUIIEMO:

G(Hﬁ—ﬁ'

;z,z’):G(“ﬁ’—ﬁ“;z,z') (3.20)

oco6una Maxwell-ose cumerpnje mmmmimpa 1a Takohe Mopa ma Baxu G, (4;2,2') =G, (q; 7', 2).
[Tocneama jeqHAKOCT MOKE J1a C€ MHTYUTHUBHO ONHILE aKO Pa3sMOTPUMO (U3NYKY HUHTEPIIPETALIH]Y
I'o: G(q; Z, Z') je OroBOp cUCTeMa Y TaukH Z HA jeJMHMYHO HAENEKTPHCAHe y Taykd Z M aKo
3aMEHMMO MeCTa TavyKe MocMaTpama U Tauke W3BOpa J00HjaMO UCTY BPEIHOCT. 3axBasbyjyhu 0BOj

0COOMHHM CUMETpH]j€ TIOTPEOHO HaM je Jia NpoHaheMo caMo IIeCT KOMIOHEHTH Ten3opa G, (q; Z, Z') .

Kako 6m nmojegHocTaBMIM HOTANH]Y, O cafa he ce 3aBucHoOCT of  moapazymeatu y OT 'O
1 Hehe OWTH HaMMcaHa eKCIUIMIIMTHO y 0BOj TiaBu Te3e. Onet heMo je mucatu y HapeTHUM TJIaBama.
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3.5. Yc/i0BM Ha rpaHUIU IBe CyNICTAHIMjaIHe cpeauHe 3a OT I'P

Cana hemo mpoIMCKyTOBaTH YCJIOBE KOje Mopa aa 3agoBosbaBa OJ1J 3a komnonente OT ['D
(3.18) na rpanumm nBe cpeauHe. OBH YCIOBU ClelIe M3 OAroBapajyhux eleKTpOCTAaTHYKHX

. = =2/
IPAaHUYHUX YCJIOBA 3a €IEKTPOCTAaTHMYKU NoTeHuujan & (r) nowmro I'd G(r,r) y CYLITUHU

peJICTaBIba €IeKTPOCTATHYKH IIOTEHIMjaI KOj! OTUYE OJ1 jeJMHUYHOT HAeJEeKTPUCAmba y TAUKK T .
Ionamame Green-oBux QyHKIHMja y 06CKOHAYHOCTH

U3 ycinoBa HameTHYTHX Y jenHaunuu (3.3) rae I'® Texku HynH y city4dajy Kajaa ||F|| — 00 |, caene

yCIIOBH 3a MoHarmame y 6eckoHaunoctd @T I'd (koja mpeacrasiba pemiema (3.18)):

)=0,k=123

G, (—oo,z' 201
Gy (0,2')=0, k=123 (3:21)

HenpeknHOCT HA TPAHUIIHU IBe CPEIUHE

[ToTpeOHO je a eneKTPOCTaTHYKH MOTSHIHjasl Oy/e HenmpeKuaHa (yHKIHja, 1ma cBaka JBa
peniema ckymna jeqHaurna (3.18) koja npunagajy cycelHUM HHTEPBAIMMa MOPajy Jla ¢ MOKJIANajy y

I'paHUYHUM TadykaMa Z =-h na rpaHuIIA I]_/ |2 nu z=0 na I'paHuIIU |2/|3, IITO HaM Hamehe
cneﬂehe YCJIOBE:

k\ ™ k
G, (0,2)=G, (0,2'), k=123

CKOK NOTeHIHjaJ1a Ha TPAHUIH ABE CPeInHe

V Hamem MoJeiy AueneKTpudHa (PyHKIMja &(z) UMa KOHa4YaH CKOK Ha TpaHMIlaMa HHTepBaJla

|1 /1 ) U |2 / |3 . Enextpocrartuyku ycnosu 3a ckok u3Boga I'® y npasuy nopmaney Z=-h u 2=0
riace (BUAETH I01aTak 7.2):

SQ%GRQJU L k=1,2,3.
z=-h (3.23)

, k=12,3.

z=-h z

0 = '
ngsz(Z’Z)

2=0 z
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YciioBH 32 HENMPEeKHIHOCT M CKOK MOTeHIHUjaja 3a aujaroHajHe ejemeHTe Green-oBmx
byHkumnja

Kama u ; u Z' npunanajy ucrom unreppany | j » HOTOJIHO j€ NeUHKUCATH JIBE KOMIIOHEHTE

oarosapajyher aujaronansor enemenra OT I'D [87] kao:

Gy(z,2)=1 " (3.24)

GE(Z’,Z’):GE(Z',Z'), j=1.23
06 (2.2 0 G<(17 Ar (3.25)
5 jj(z’z)Z_Z,_EGH(Z’Z)Z_Z,———J, 1=123

3.6. Dyson-Schwinger-opa jenHaumHa 3a CJI0jeBHTY CTPYKTYpy ca
rpagesom

I'paden je 2D mMaTepujan 1e6ibMHE CaMO jeIHOT aTOMa YIbeHHKa (pesia Benuunne — A), unjn
HOCHOLIM HAEJICKTPUCamba MOTY J1a C€ OKapaKTEPUIY MOBPIIMHCKOM I'yCTHHOM HaeJeKTpUcama o,

Tj. OpojeM jeAMHUYHUX HaeJeKTpUcama Mo jeAMHUIN noBpiurHe rpadena. Crora, mpu NpoyyaBamy
MHTEpaKiyje rpadeHa ca eNeKTPOCTATUYKUM I0JBEM, MOXEMO J1a MPETIOCTaBUMO Ja je rpadeH
MH(UHUTE3UMATHO TaHAK CJI0j KOJH MPEACTaBJba TpaHUIly H3Mel)y 1Ba perHoHa U Ha K0jOj 10JIa3H JI0

CKOKa HOPpMAaJIHUX KOMIIOHCHTH BCKTOpPa ja‘lI/IHe CJIICKTPUYHOT I10Jba O 47[0_9 nmpema jeI[Ha‘II/IHI/I

(7.20) naroj y nonatky 7.2.

IIpernocraBibamMo Ja ce jedaH ciioj rpadeHa Hajasu y paBHHU Koja je MapajiesiHa rpaHuliama

uzmel)y pasiMuMTHX JMeNeKTpHKa |y ClojeBMTOj CTpykTypu (Z=1;) y Descartes-osom

KOOP/IMHATHOM CHUCTEMY U TJie je T = (ﬁ, z). [ToBpiMHCKa I'yCTHHA HaeJeKTpucama Ha rpadeny

o, (ﬁ,t) je y ommreM ciy4ajy ¢yHkiuja 2D BekTopa moioxkaja R= (X, y) u Bpemena t. Kao mro

cMmo Beh ypaaunmu y mpeTxoaHoM ciyuajy, npumernhemo ®T y oqHocy Ha R 1 t kako 6u 106uM
TYCTUHY HaenekTpucama rpagena y ®T mpoctopy kao 5'g (§,w). OBme Hamommmemo na je
,,ClT0001HU Tpader™ (Koju ce He Hajlla3d y EeJNeKTPHUYHOM I0JbYy) €JIeKTpOHEyTpalaH, M Taja je

o,(F,1)=0. ¥V cuyuajy xama je cinoj rpadeHa OKpyKeH BPEMEHCKH 3aBHCHHM eJEKTPHIHHM

noreHiujagoM (uuju je OT CD(q,z,a))), HOCHOITM HaelleKTpHucama y TrpadeHy cy MoJapu30BaHU
MOTEHIIMjaJIoM KOju y paBHM rpadena nma spegsoct P(d, Zy, o) . TIpema TeopHju IMHEAPHOT O/[3HBA

3a rpadeH, Be3a wu3Mehy NOBpPUIMHCKE TYCTHHE HaeleKTpucama rpadeHa U BpPEIHOCTH
eJIEKTPOCTATUYKOT MOTEHIMjalla Ha MOBPIIMHU TpadeHna, uspaxena y ®T npocropy, je obnuka:

6, (0, ) =—€* x(d,0)®(d, 2, ») (3.26)
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Il je € HaeJIeKTpUcame eJIeKTpoHa a y({, w) Tako3BaHa MoJjiapu3aloHa QpyHKuMja rpadeHa Koja

ce MOXe H3padyHaTH KOpHUIIhEmeM pasIMYuTHX MHKPOCKOIICKMX MOjENa KpeTama HOCHJIala
HaeleKTpucama y rpadeny [88].

Caga hemo mokaszaTu Kako ce y MPHCYCTBY TpadeHa MOAU(DUKY]y MPETXOAHH TPaHUYHU
YCIOBU 3a ENeKTpOCTaTWdku mnoreHnujan. llpermocraBibamo na obmact .. ucmon rpadeHa

KapaKTepHITy AHeIeKTpuuHa KonctanTa & u notennmjan P, (0, Z,®), nox je obmacr Z > Z, w3HaJ
rpadena okapaxtepucana ca &, u D,([,Z,®) . Opne Tpe6a mpuMeTHTH 1a YaK U y CIydajy Kajia Cy

JMENEKTPUYHE KOHCTAHTE jeniHake, & = &,, n3pasu 3a enekrpocratnuke norennujane ©; u O, mory

7la ce pa3iiuKyjy ycie/ MpUCycTBa KOHAYHE I'YCTHHE HaeleKTpHrcama Ha rpadeny. Moxe ce mokas3atu
Jla eJIeKTPOCTAaTHUKH YCJIOB 3a CKOK M3BOJa MOTEHIIMjajia y MpaBlly HOpMaJe riaacu (BUICTH U3pa3

(7.22) y nonarky 7.2 rae craBjbaMo O =0, (q , a)) 1 Kopuctumo uspas (3.26)):

0 = . 0 = N
Slacl)l(q,zg,a))—gzgcbz(q,Zg,a)):—47ze2;((q,a))CD(q,zg,a)) (327)

rzIe je CD((_:L Zg 1 a)) = q)l(qi Zg 1 a)) = (Dz(q! Zg 1
norjaBbuMa Omio je peun o I'd y cimydajy ciojeBute CTpykrype 0e3 rpadena. UumeHuna aa
MOJKEMO J1a TIOCMATpamo cJioj TpadeHa Kao WHPUHUTE3UMAITHO TaHAK MOXKE JIa € MCKOPHCTU TIPU

®) ycnea HeNpeKUAHOCTU MOTeHIHjana. Y IpeTXoHUM

npumenn Dyson-Schwinger-ose jeqnaunne 3a uspauynasame I'® G (F, f’) 3a CJI0JE€BUTY CTPYKTYpPY

ca rpadeHoM y ciay4ajy Kaja HaMm je nmo3Hara ['d G (F, F') 3a Ty UCTYy CTPYKTYpy 0e3 rpadeHa.

ITpBo mocmatpamo PO0iSSON-oBy jenHa4yMHy 3a CIIOjEBUTY CTPYKTYPY y OIIITEM CIIydajy U

y3uMamo Ja je npumersed 2D ®T y oanocy Ha R . Ykonuko je L, muneapnu oneparop 3a oBy
jemnaunny y ®T mpocropy, Tama Poisson-osa jeqnaunHa 3a OT eneKTPOCTATHYKOT MOTEHIHjaNa

®D(2) 3a crospamme HACTEKTPHCAHE POU3BOIEHE TYCTHHE Ly (2) rnacu:

L,0(2) = -47p,,(2) (3.28)

I7le CMO M30CTaBWJIM 3aBUCHOCT O ( M Harmacuiu jga L, nmedyje caMo Ha Z KOOpAMHATY Y

Z

noteHijany. Oarosapajyhu @T I'® 3a nmpeTxoaHy jeTHaYMHY 3370BOJbaBa JeJTHAYNHY 00JIMKa:
LG (z,2') = -4r5(z~7') (3.29)

[IpernocTaB/baMo Jia je peliehe MPeTXoaHe ,,HenepTypOoBane™ jenqHaunHe (3.29) mo3HATO
TaKo Ja peierne jeaHaunne (3.28) Moske /1a ce HaIuIIe Kao:

d(z) = f;é@ (2,2")poq (2 d 2" (3.30)

Caja, yKOIIMKO IOCTOjU MepTypOalja cucteMa Koja Moxe 6uTH onucana omneparopom V (z)

, MoxeMo ga geuHumeMo HoBu ormepatop O, =L, +V(z) . Poisson-opa jenHaumHa 3a Taksy
,,[IEPTYPOOBaHY" CTPYKTYpY TJIacu:
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0,®(2) =47, (2) (3.31)

Kemumo nma oxgpemmmo oaropapajyhu ,,nmeprypooBan OT I'd G(Z,Z') KOjU Mopa Ja

3aJ10BOJbaBa JeIHAYNHY:
0,G(z,2')=-4r5(2-17') (3.32)

Mokemo ga uspazumo G (z,2") mpexo GO (z,2')m V(z) npenucyjyhu jexnaunny (3.32) Ha

cienehu HauuH:
L,G(z,2')=-V(2)G(z,2')-4n5(z- 2"
= —4z[iV(z)é (z,2')+5(z- z’)}
= ~47P, (2,7) (3.33)

rJe CMO y TOCJIEAmEM KOpaKy AepHHUCATH e€(DEKTHBHY I'YCTHHY CIIOJbAIllIbel HaeIeKTPUCarbha
0..(z,Z')koja 3aBucu camo on Z'. Tama, ako ce ocBpHEMO Ha jenHauuny (3.28), Mokemo na

ocMaTpamo G(Z,Z') Kao TMOTeHLHjal ,HerneprypOoBaHe CTPYKType KOJU je HHIYKOBaH

CTIOJbALIEUM HAENEKTPHCAEM TYCTHHE P, . (Z,Z') M MOKe 1a ce U3pasu y MHTErpanHoj Gpopmu
kopucrehu jennaunny (3.30):

G(z,7')= _[:é(o) (z,2")pn (2", 2)d 2"

— J-w G(O) (Z, Z”)‘:%V(Z”)é(zﬂ, Z!)+5(Zn_ Zr):ld 7"
- T

é(o)(Z,Z’)-i-% "GOz, 2"V (2)G (2", 2)d 2" (3.34)
g ¥

W3jennavaBajyhim jeBy crpaHy ca mociefmuM peraoMm y jeanaunHu (3.34) mobOujamo
WHTerpaNHy jenmaummy, 138. Dyson-Schwinger-osa jenmaumma, 3a memosmary I'® G(z,2') koja
yKJbydyje TMo3HaTe (yHKIHUje G(O)(Z,Z')I/I \7(2) OBa jeaHauMHa MMa IIUPOKY NPUMEHY Y
MaTeMaTHukoj ¢u3unu. Y cHenujaJHoM Ciydajy, Kajga J0 nepTypOaiuje cucrema J0Jjia3u
ykipyunBambeM N ciojeBa rpadeHa (koju ce Hajase y paBHUMa Z = 7, ), nepTypOanuja cucrema je
neduHucana Ha cienehy HauuH:

N

V(z2)=-4re*) x.0(z-z,) (3.35)

n=1

TIae je ¥, = Xn (ﬁ , a)) noJjlapu3almona QpyHKIMja N-Tor cioja rpadeHa.
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3.7. W3pauynaBame Green-ose (QyHkmuje y cjaydajy JABOCJIOjHE H
TPOCJIOjHE CTPYKTYpe

Y OBOM IIOIIaBJbY j€ NMPHUMEHCH MPETXOJHO ONMMCAH MAaTEeMAaTHYKH MOJEI Ha KOHKPETHE
ciojeBute CTpykType. IIpBo je m3pauyHara ['® 3a HajupOCTHjU Cilydaj, ABOCIOJHY CTPYKTYpy 0e3
rpadena (puKa3any Ha CIUIH 3.2).

3.7.1. Komnonente Green-oe ¢gyHKuMje y cjydajy ABOCJIOjHe CTPYKType KoOja He CaJApiKu
rpagen
[Tocmarpamo jemHOCTaBaH CHUCTEM NpHKa3aH Ha cioUIM 3.2 KOjU C€ CacToju W3 JBa
NoIyOeCKOHauYHa pPErMoHa ca AMENEKTPUYHMM (QyHKLHMjaMa & U &,, KOJU OKyIHpajy UHTEpBaie
I, = (—oo,—h] ul,= [—h,oo), tuM penoM. OBaj cucTeM KOPUCTUMO MPU UCHHUTHUBAY MHTEpPaKIMja

jona ca rpadeHoM (cmemreHuM y Z = (O paBHH) HCIOJ Kora ce, Ha pacrojamy h, Hamasu
nosiy0eckoHavHa MoAJIora. Y cllydajeBHMa KOju Cy HaM O]l MHTepeca, Tauka U3BOpa e YBEK Hala3u

y untepsaiy |, tako na je norpeGHo na uspauynamo kommnonente ®T I'd 3a 2’ € |, (1j. (31‘20 n Gég)

).

Z
&
1, <
0 — >
R=(x,y)
&
— <h
L = &

Cauxka 3.2: [llemarcku mpuka3 IBOCJIOjHE CTPYKType 0e3 mpucycTBa rpadeHa

[Mpumemyjyhu yenose (3.21) - (3.23) Ha ropsmy CTPYKTYpy A00HMjaMo Ja y OECKOHAYHOCTH 3a
KoMIoHeHTe [ @ Baxu:

G (=w0,2')=0
o (~0.7) (3.36)
GY (+00,2')=0
ay z=-h:
GY (-h,z')=GY (-h,z') (3.37)
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0 = ' 0 = '
81§G1(§)(Z,Z) :gZEGég)(z,z) (3.38)

z=-h z=-h

Kowmmnonenre ['punoBe dyHKIMje GI(S)I/I Gég) (xao pememwa cucremMa OJ[J natux uspazom
(3.18)) MosxeMoO Ja HAIKUIIIEMO y OOJIHKY:

GY(z,2')= Ae™ +Be ™ (3.39)
G (z,2')=Ce" + De ™ 4 27 gl (3.40)
gé,

rae cy A,B,C u D koedunujentu koje Tpeda oapeaAnTH.

Kao nocienuiy rpannunux yciosa (3.36), y uspasy (3.39) moxxemo aa craBumo B =0, a 'y
uspazy (3.40) C = 0. Taxobe, y3umamo 1a je &, =1(o6mact [-h, ) je Bakyym nim Baszyx). 3amMeHom

uzpasa (3.39) u (3.40) y (3.37) u (3.38) u perraBameM 100HjeHOT CUCTEMa jeIHAYNHA U3PAYyHATE CY
BpeaHocTH Koedumujenara A u D :

Az .
A=—— ¥
q[gs (a))+1] 341
D= _2_7Z'e—qz’ s (a))_le—th
q & (a))+1

JluenekTpuuHy (QyHKIHUjy HOCMATPaHOI CHCTEMAa MOXKEMO Ja MpeJICTaBUMO Yy OOJIMKY
[40,79,89]:

_ _‘95((0)_1 -2¢h N
ebg(q,w)—{l YOI } (3.42)

I7IE je &, (a)) JUeNeKTpUYHA (PyHKIMja CYIICTpaTa U 'y OBOM CIIy4ajy je & = &, (a)) .

Kopucrehu mspase (3.39) - (3.42) konauHo go6ujamo:

~ Arx 7
GO (z,7')= a(z-7)
12 (Z z ) q[gs (a))+1] e (3 43)
Gz(g)(z,z’)zz—”e’q‘z’z"+2—” SR P C |
q q gbg(q!‘D)

3.7.2. Green-oBa (pyHKIMja 32 ABOCJIOjHY CTPYKTYPY €a YK/bYYEHUM cJI0jeM rpajena
Cazna y cucreM ca cimke 3.2 ykibydyjemo cioj rpadena y pasuu Zg = 0 kopucrehu Dyson-

Schwinger-oBy jenmnaunny (3.34). ¥V oBom ciyuajy je N = 1 y jemnaunnu (3.35), ma neprypoaruja
cucTeMa UMa O0JIHK:
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V(2) =-4ze’ 4(q,w)5 (2~ 2,) (3.44)

3amenom (3.44) y (3.34) nobujamo Dyson-Schwinger-oBy jennaunHy 3a jeaaH ciioj rpadena
YKJbYYEH Yy IBOCIIOjHY CTPYKTYpPY:

G(z,z'):G‘O)(z,z')—ezg(q,a))é(o)(z,zg)é(zg,z') (3.45)
Cmenom =12, y (3.45) nobujamo:
G(2,.2') =G (z,,2') -’ 2(9,0)G (2,.2,) G (2,.7) (3.46)

onakie je caga moryhe u3pasuTtu G(Zg,z') 1 ygrjom 3ameHoMm y (3.45) mobujamo OT I'd ca

yKJby4€HUM cliojeM rpadena mpeko cana Beh nmoznare I'® 3a ciojeButy cTpykTypy 0e3 rpadena, Ha
cieaehu HayuH:

< € 2(0,0)G(2,2,)G” (2,7
G(2,2')=6"(z2,2)- 1+ez;((q,a))(§?°)(zg,zg3

(3.47)

Kako je Zg=0:

2 2 (0) 2 (0) '
G(z,z’):é(")(z,z’)—e ;((q,az)G (2’9)06 (0.2)
1+e?x(q, )G (0,0)

(3.48)

Hac 3anuma obmact z>0 u z' >0 (mocmarpahemo HaeneKTpucaHy 4ecTHIy Koja ce kpehe
u3Haz nospmuHe rpadena cmemrenor y Z = 0 pasun):

~ ~ 27 gy 27 1 _q(z42'
GO(z,2)=CQ(z,2 )=S0 2| = _1]g = (3.49)
(2.2)=6z'(2.2) q q | &0 @)
(3(0)(2,0):2—7[6“2—1
q gbg(q!a))
= 2T 4 1
GO(0,2)=Le® = (3.50)
( ) q 8bg(q!w)
G® (o,o):z—”—1
q 8bg(q!a))

JuenekTpuuHy QyHKIH]Y CUCTEMA MOXKEMO J1a IPEACTaBUMO MPEKO AUENEKTPUUHE PYHKIIN]E
cucrema Oe3 rpapena, &,(0,w), u nomapusaunone Qyuxkumje crnoja rpadgena y(g,) xoja

MpeACTaBIba MoJapU3aMoHy PyHKIIN]Y HEMHTEparyjyhux z enekTpoHa y cio00o1H0M rpad ey u Kojy
pauynamo RPA metonom [62,90-92]:

27re’

(0, 0) = &, (0, ) + 2(9, @) (3.51)
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Kopumhemem nperxoanor n3pasa u 3amenoM (3.49) u (3.50) y (3.48), nobujamo uzpas 3a ['d
cucTema:

G(z2,7)= e 22 L _g|gie) (3.52)
g q [£(q )

rze npBu wiad npeactasba Coulomb-oBy I'd GC (Z, Z')a JpyTH 4JaH OJroBapa WHAyKoBaHOj] I D,
G (2,7).

3.7.3. Green-oBa pyHKIMja y ci1y4ajy TPOCJIOjHe CTPYKTYype 6e3 rpadena

[Tocmarpamo cucteM NpuKa3zaH Ha CIMOU 3.3 KOjU C€ CacToju W3 TPU DPErHoHa ca
OUeNeKTpUYHUM (QyHKIMjaMa &, &, U & KOjU OKynupajy uHTepBane. |, = (—oo,—a/ 2],
I, = [— a/2,a/ 2] ul,= [a/ 2, +oo) , TUM pestoM. OBaj CUCTEM KOPUCTUMO Yy Clly4ajy J1Ba ciioja rpadena
(cmemrenuM y Z=-a/2 u Z=a/2 paBuuma) usMel)y Kojux ce Haga3M U30NATOPCKHU CIIOj AeOIbUHE

a. OBzie, paau jeTHOCTABHOCTH, y3MMaMO Ja je pacTojame u3Mely ciojeBa rpadeHa U U30J1aTopa
jeIHAKO HYIIH.

oz
I, - &y
— a/2
&
I, — 0 =
2 R=(x,y)
&,
— -a/2
11 B &

Camka 3.3: IllemaTcku npukas TpociojHE CTPYKType 0e3 mpucycTBa rpadena

(0)
j

Pauynamo komnonente @T ['D é.k (Z,Z')sa KOj€ BaXH 1a Z € Ij nie I, 3a j,k=123.

[Mpumewyjyhu ycnose (3.21) - (3.25), Ha cnryaH HAUYMH K0 Yy MPETXOJIHOM CIy4ajy 10o0HjaMo Ja 3a
noHamame KomrnoneHTu ['® Baxu cnenehe:

1. y 6eckOHauHOCTH jeHaKe Cy HYJIU
= (0)
Gy (—»,2")
Z!

Gl (+0,7')

k=123 (3.53)

=0,
=0, k=12,3 (3.54)
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2. Ha TPaHUIU JBE CPEAMHE CY HEMPEKUIHE

GO (—%,z'j:égﬁ (—%z] k=123 (3.55)
Gy [% Z'J =G (% z’], k=123 (3.56)

3. Ha TpaHUIM JIBE CPEAMHE HUXOBH U3BOIU MMAjy CKOK

0 ’
5 260 (2.2)

=52§G§‘;> (z,2) k=123 (3.57)

2 2

0 ~ , 0 ~ ,
ngGz‘ﬁ)(z,z) =g3§G§fj)(z,z) k=123 (3.58)

a
7=—
2

QD

7=—

N

Y cnyuajy z,2' € |; xomnonente I'® nepunnmenmo na cnenehu Haunm:

< G:(z,7), z<7
Gy (z,2)= % (27) (3.59)
G;(z,7), 227
VY cnydajy z=2" komnonente I'® (3.59) cy Henpekune:
G;(z,7) . =G;(z,7) . i=123 (3.60)
a BbUXOBU MU3BOJU TPIIC CKOK:
0 0 dr .
—G(z,7 -—Gj(z,7 =——, =123 3.61
oz 1 ( )H oz 1 ( )z=z’ £ J ( )
Cayuaj z'el (k=1):
G;i(z,2') = Ae” (3.62)
Gi(z,2) = Be®+ Ce™ (3.63)
Gy (z,2) = De" +Ee™ (3.64)
Gy (z,2) = Fe™ (3.65)

3amenom (3.62) u (3.63) y (3.60) xao u y (3.61), 3amenom (3.63) u (3.64) y (3.55) u (3.57),
ka0 u 3aMeHoM (3.64) u (3.65) y (3.56) u (3.58) no6HjamMo HEXOMOTEHH CUCTEM O/ IIECT anredapcKux
jenHnaunHa. PemaBamem qator cucreMa q00ujaMo KoMioneHte I'd:

6O (2,7)= 2z ool (e-&)(&re)-(a+e)(a-6)e™ (3.66)

g, (gl+gz)(53+82)—(81—52)(53—52)e*2qa
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< (0) n_ A7 (83 + gz)eq(Z'fZ) . (83 —¢, ) eq(z+z'—a)
Gy (z,7)=— _
q (5+8)(5+8)~(6-5)(6-2,)e
eq(z’—z)

)= 8re,

GO (z,2
a1 ( 9 (a+8)(6+8)-(a-6)(s—¢8,)e"®

(3.67)

(3.68)

VYV cnydajy & =¢& =1 (BakyyM WM Baszayx), &, zes(a)) (muenexkTpuuHa (yHKIHja

M30JIaTOPCKOT CJI0ja) MPETXOHU U3Pa3U MOCTajy:

2 el 1-¢ (a’)_(l_gz (a)))e—an pi(z+2+2)
| e (@) (s (o) e
) & (o) )eq (z+2-2)

G (z,7')=

69 (2.2)= el Tl o)
1 (tre (@) -(1-a () e
87, (@) g¥#2)

GP(z,7')=

q (1+ &, (a)))2 —(1—5S (a)))2 g 2%
AKO HCKOPHCTHMO J1a je:

qa —-ga ga + e*qa

sinh(qa) = ——=— cosh(qa) = >

uspasi (3.69) - (3.71) nocrajy:

q P(q.)

27 (L+e, (0))e™ ) —(1- ¢, ())&
q P(9,)sinh(qa)

N Are (o) gilz=z+3)

q P(q,@)sinh(qa)

IIpU Yemy je:

P (q, a)) =1+2¢, (a))coth(qa) +&l (a))
Cayuaj z'el, (k=2) :
GY(z,7) = Ae”
G, (z,2) = Be*+ Ce™®
G,(z,2') = De¥+Ee™®

Fe *

RoL
SIS
=
—_
N
N
N
Il

rae cy A,B,C,D, E u F koedunujentu xoje Tpeda opeauTy.
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(3.69)

(3.70)

(3.71)

(3.72)

(3.73)

(3.74)

(3.75)

(3.76)

(3.77)
(3.78)
(3.79)
(3.80)



3amenom (3.77) u (3.78) y (3.55) u (3.57), 3amenom (3.78) u (3.79) y (3.60) xao u y (3.61),
kao u 3amMeHoM (3.79) u (3.80) y (3.56) u (3.58) no6HjamMo HEXOMOTEHH CHCTEM O/ IIIECT aare0apcKux

jenHaunHa. PemaBameM gator cucrema 1o0ujamo kommnoHente I'O:

Gy (z,2)=—

dr (&+&)e"" ) —(g—g,)e"

2

q (a+8)(s+e)-(a-¢)(g-¢)e ™™

e 2l (81 )(83_52)[ Alemaa) | grale- Z'*Za)]

e
e, (e,+8)(e+&)—(&-

&) (&~

~ (e,+&,) (& —sz)eq(m'*a) +(e-8) (e +¢,)e

(e,+8)(e+6)—(6-6)(&—¢,)e

q(z+z'+a)

Az (£1+52)eq(2'72) —(&,—¢,)e

GY(z,2')=

Y ciyuajy € =&, =1,¢, = £,(®), npeTxoHy U3pasu nocTajy:

q (a+8)(e+e)-(a-6)(g-¢)e™™

27 (1+¢,()) el _ (1-£, (o)) e’

GO (z.7)=E
e (27) q P (g, ®)sinh(qa)
_ - , o
' l—é‘s W eq(z—z —a)+ e—q(z—z+a)
G(O)(z 7 )_ efq\zfzu_( ( )) L : i
(a)) 2P (g, w)sinh(qa)

(12 ()[40 e 90

2P (q, w)sinh(qa)

GP(z,2)="

27 (1+¢,()) el e _ (1-£, (o)) e 1+7)

q P(q,®)sinh(qa)
Cayuaj 2’ el, (k=3):
2,7') = Ae¥
2,7') = Be®+Ce™
G;(z,z') = De¥+ Ee™®
Gy(z,2') = Fe™

rae cy AB,C,D, E u F xoedunujentu koje Tpeda oipeIuTy.

(3.81)

(3.82)

(3.83)

(3.84)

(3.85)

(3.86)

(3.87)
(3.88)
(3.89)
(3.90)

3amenom (3.87) u (3.88) y (3.55) u (3.57), 3amenom (3.88) u (3.89) y (3.56) kao u y (3.58),
kao u 3ameHoM (3.89) u (3.90) y (3.60) u (3.61) 106MjaMO HEXOMOTEHHU CUCTEM O] 6 anredapcKux
jennaumHa. PemaBamem nator cucrema qobujamo komrnonente ['O:

q(z-7")
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Z+Z +a

4r (6+5)e" ) —(5-5,)e"
q (6‘1+6‘2)(6‘3+5‘2) (e1-2,)(2,—£,)e ™"

-20a
éég) (Z, zr) _ 2_7[ e*q\z—z'\ + (81 + 52)( ) ( )(83 t& )e_an e—Q(Z+Z'—a) (3_93)
ge, (6,+6)(&+6)—(6-¢)(s—¢,)e

G‘O)(z z')=

(3.92)

Y ciyuajy kana je & =&, =1 n ¢, =¢,(®) nperxonuu uspasu nocrajy:

. dre, (o) gilz-72)
GO (7.77) = s 3.94
' (2.7) q P(q,@)sinh(qa) (3.99
(z-7'+a) —q(z+2')
69 (2,22 2r (l+g (w))e’ —.(1—55(0)))6 a (3.95)
q P(9,)sinh(qa)
— 2 ,
Gs(g)(z,z')zz—ﬂ efq\zfzulgs—(a’)e*q(m -2) (3.96)

q P(q,o)

3.7.4. Green-oBa ¢yHKIHja y c/Iyuyajy TPOCJOjHE CTPYKType y KOjy €y YK/by4eHa JIBa cJioja
rpageHa

ITocMaTpamMo CTPYKTYpy HpHKazaHy Ha ciIMUM 3.3 U yKJbydyjeMo IO jeJjaH cioj rpadeHa y
Z=17 ¥ Z=1, paBHU yHje Cy Moiapu3alroHe GyHKIuje zl(q, a)) u ;(z(q, a)) , PECIIEKTUBHO. Y OBOM

ciygajy Dyson-Schwinger-osa jennauuna (3.34) u nepryp6anuja \7(2) (u3pas3 (3.35)) roace:
G(z,2)=G"(z,7) IG(O) (z,2"\V (2")G(z",2')dz" (3.97)
V(2")=V,(2")+V, (Z") :—47ze [ 4(0,0)8(2"-2,)+ 10, @) 5 (2" -2,) ] (3.98)
3amenom (3.98) y (3.97) mobujamo:
G(z,2)=G"(z,2') - 1(19,0) G (2,2,)G(z,,2') - 1,(1,®) G (2,2,) G (2,, 2') (3.99)

Cwmenom Z =12, y (3.99) nobujamo:

(®N
(@)

G(z,2')=G9(z,2) -’ (0, 0) G (2,,2,)G (2, 2') e’ 1,9, ®) G (2, 2,)

(2,.7)

(3.100)

CmeHom Z =7, y (3.99) nobujamo:

h
O]

G(z,,2')=G(z,,2') - 1(9,0)G?(2,,2,)G (2, 7)€’ 1,1, ®) G (2,, 2,)

(2,.7)

(3.101)

Jennaunne (3.100) u (3.101) ynne cuctem jenHauuHa. JlerepMuHanTa cucrema je:
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1+€° 7(0,0)G(2,2) e x,(0,0)G”(z,2,)
e x(0,0)G(z,,2)  1+€°x,(0,0)G9(z,,2,)

(3.102)

V Hamewm ciydajy je z, = —% "z, =%. Ha ocnoBy uspaza (3.73) (wu (3.74), wiu (3.84) ,

i (3.85)) Moxke ce mokasatu Jia je:

zo_2 _2a)_47zR(q,0)
G ( > 2]_ T Plaa) (3.103)
e je:
R(9,®)=1+¢, (w)coth(qa) (3.104)

Ha ocnoBy u3pa3za (3.85) (uum (3.86), nnu (3.95), wiu (3.96)) Moske ce mokasaru ja je:

xofd a _4_7;R(q,a))
é [2’2}‘ s Plaa) (3.105)

Ha ocnoBy u3pa3sa (3.84) (uu (3.85), nnn (3.94), wiu (3.95)) Moske ce nmoka3zaru:

G(O)(_E Ej:“_’f (@) (3.106)
2'2) q P(g,@)sinh(qa) |

Ha ocnoBy m3pasa (3.74) (wu (3.75), nnum (3.85), wiu (3.86)) Moske ce moka3aTH J1a BaXKu:

6o(3-3)-% (o) (3.07)
2" 2) q P(g,@)sinh(qa) '

3amerom (3.103), (3.105)-(3.107) y (3.102):

B e (et e

Pla.0) Pla.0) (3.108)
27e’ (g, ) 27e’ (q,0) 4 (w)
24 A P? (g, ®)sinh*(qa)
Heka je
$(0,0) = 2’;‘92 2(Qw),i=12 (3.109)

Tana uspas (3.108) nobuja o6muK:
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$,(0, @) S,(a, @)
sinh?(ga)

(P(a,@)+2R(0,)Sy(a,@))(P(q,@)+2R(0,)S,(0, w)) —4&l ()

P*(a, ®)

A=

(3.110)

Mosxe ce nmokazaru, cpehuBamem u3pasa (3.110) u kopuirhemem uspasa (3.76) u (3.104), na
ce mobuja:

P(0,@)+2R(q,0)(S,(0,®)+5,(q,®))+4S,(q,)S,(q, ®)

A= (3.111)
P(q.)
HacraBibamo ca perraBamem cuctema jeanadnna (3.100) u (3.101).
~(0) 2
G(z,7')= ! Go (2.2)  €7(0.0)6%(z,2) (3.112)
A|IG9(z,,7') 1+€*x,(9,®)G?(z,,2 )
G(zl,z'):%{é(o)( )[1+e 2(0,0)G? (z,,2,) ] 2(0,0)G?(2,,2')G” (z,, 2, )}
(3.113)

I[IpernocraBuhemo xa je Z' € l,. Y tom cinyuajy, Ha ocHOBY u3pasa (3.94) (wm (3.95)) moske
ce TI0Ka3aTH Ja je:

é«»(_ﬂ z’j tr__e(0) A5 (3114)
2' q P(q,®)sinh(ga)

Ha ocnoBy m3pa3za (3.95) (um (3.96)) moxe ce mokasatu ja je:

GO (gzj:%’—iggzg Ko (3115)

3amenom u3pasa (3.105), (3.106), (3.114) u (3.115) y (3.113):

X n_lédr s (a)) q(%_f]
G(z,z )_KF P(q,a))sinh(qa)e (3.116)

3amenom u3pasa (3.111) y (3.116):
i ar o(0) 1 )

S )7y Snhea) P(a0) 280, 0)(5(00) + 50,0 450, 0)5@.0)
(3.117)

HacraBsbamo ca peniaBamem cucrema jennaunna (3.100) u (3.101).
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G(Z Z,)_i1+32}(l(q,a))é(0)(zl,zl) G(O)(Zl,z')
T Al €4(00)6 (2,2) 69(z2,.7)

6(z,,7) :%{G@ (2,,7)[1+€ (0, 0) G (2, 2,) |- € (0, @) G (2,,2,) G (2, )}
(3.119)

(3.118)

3amenom uspasza (3.103), (3.107), (3.114) u (3.115) y (3.119):

o 147 R(.0)425(0.0) {37
G(ZZ’Z )_A q P(q,a)) ° (3120)

3amenom u3paza (3.111) y (3.120):

G(zz,z')=4—7Z R(0,0)+25(90) eq@q,j (3.121)

q P(g,0)+2R(0,®)(S,(d, @) +S,(0,®))+45,(0q,®)S,(d, ®)

Bpahamo ce na uspas (3.99). V cayuajy z,Z' € |, Ha ocHoBy uspasa (3.96) umamo xa je:

. . 27| oz 1= EX(®) _q(rea-
GO (2.7V=60(2,7') = de-z], =7 s \Y) \-q(z+7-a) 3.122
(z,2')=Gy) (z,7) q{e +P(q,a))e ( )

Ha ocHoBy m3pasa (3.75) (uu (3.86)) moke ce mokasaru ja je:

G(O)[z _Ej:‘l_” gs(”)eq(ZZj (3.123)
' 2) g P(q,)sinh(qa) '

Ha ocHoBy m3pasa (3.86) (uu (3.96)) moke ce mokasaru ja je:

0., & _4_7rR(q,a>) q[%—z]
G (z,zj_ ] P(q,a))e (3.124)

3amenom u3pasa (3.117), (3.121)-(3.124) y (3.99):

3(2,2') = Z g
6(27)=" _
45,(q,w) &l (@) +4R(q,a))82(q,a)) e "
1—85(&))_(P(q,a})sinh2(qa) P(9,) (R(q’ )+25(a ))] g-i(z+2-2)

P(d,®) P (0, @}+2R (0, ) S,(0, @ 1S,(0, ) }+4S,(0, @) S,(d, @)

(3.125)
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Kopuctehu (3.76) u (3.104) Moxe ce moka3atu J1a Baxu:

1-¢g2 (a)) _ 2R(q,a))
P(g,0) P(g.@
P(q,@)=R*(q,0)-¢(q,®)cosech?(qa) (3.127)

-1 (3.126)

npu yemy je cosech(qa) =

- L . 3amenom (3.126) u (3.127) y (3.125) nobujamo:
sinh(ga)

< 27 w27l 1 1 & (w)cosech?(qa) N -
G(z, N=Le qz-z| &0 | £+ R(q, 25 , TS 1 q(z+7-a)
(2.7) q " q [(2( (3.0)+28(q.) 2 R(q,0)+2S,(q,0) ©

(3.128)

TIpBu 4iaH y IPeTXOaHOM H3pasy npenctasba G, (z,2'), Coulomb-osy I'®, a npyru wian je

uHayKkoBaHa ['® éind (Z, Z') .

33



4. Teopujcko moaesoBame EELS cnekrapa

Y oBoj rmaBu hemo mpencraButu Teopujcku (aHanmutuuku) monen EELS cmekrapa. ¥V
turmmuHoM EELS ekcmepuMeHTy cHOm elekTpoHa WHTEparyje ca MEeTOM WM NP TOME TyOH €0
eHepruje Ha moOyhuBame mnazmona y metu. [locmMaTpaMo citydaj y KoMe CHOIT €IeKTPOHA MPoJia3u
Kpo3 ,,ci10001au" rpadeH. Enepruje cHoma eaexkTpoHa Koje ce jaBibajy y eKCIIEpUMEHTHMA ca KOJUMa
MOPEMMO HaIll MOJIETI Cy pelia BeHMYrHe o] HeKonuko aecetnHa keV ( amp. 40 keV y [48], 60 keV
y [47] u 100 keV y [49] ) Tako ma 3aHEeMapyjeMo I'yOMTaK UMITYJICa YIIAAHHUX €JICKTPOHA U CMaTpaMo
Jia je myTama eJIEKTPOHA paBoJMHUjcKa. Takohe cy 3aHemMapeHu penatuBucTHUKU edektu [93,94].
OBnie hemo U3BeCTH U3pa3e 3a CHEPTrHjCKU IyouTak Ejoss HaenekTpucane yectuiie (€IEKTPOHA), Kao U
u3pa3 3a rycTuHy BepoBaTHohe 3a ryburak eHepruje, P(w). Kao m y nperxomHoj riaBu oBje

kopuctumo Descartes-oB koopAMHATHH CHUCTEM y KoMme je I = (R, Z) BEKTOp IO0JIOJKaja YeCTHlIe.

[Tocmarpamo cnoj rpadena koju ce Hana3u y papau Z =0.

4.1. N3pauyHaBame eHEPIrujcKuUX ry0MTaKa v rycTuHe BepoBaTHohe 3a
ry0uTaKk eHepruje

[Ipu kperamy HaeIEKTPUCAHE YECTUIIE Y €ICKTPOCTATHYKOM I0JbY YK HEKE TPajeKTopuje
r(t) Op3unom V(t) Ha HaeleKTpUCaHy YECTHUILY Aey]je HHIyKOBaHa CHIIa lfind KOja [pY TOME U3BPIIU
pan koju ce nedpunmuiie kao Eoss. [Ipencrasipa ce y cinenehem obnuky [95]:

Eloss = _T IEind (F_é' Z't) V(t)dt (41)

Osne F,, mpexncraBiba qUHAMHYKY TOJIAPU3ALMOHY CHIIy KOja Jiellyje Ha HaeJIeKTPUCAHY

YECTHILYy TYCTUHE HACTICKTPHCABA O, (ﬁ, z, t) u nata je cieaehum uspaszom [96]:

F., (ﬁ, z,t) = Ipext (Ii, z,t) = (R, z,t)dZR dz (4.2)

rac je HHAYKOBAHO CIICKTPUYHO I1OJBEC Eind HU3PAKCHO IPCKO NHAYKOBAHOT HOTCHHI/IjaHa:
Eind(ﬁ,z,t):—VCDind(li,z,t) (4.3)

I'ycTuHy Taukacror HaenekTpucama Z€ Koje Mpoja3u Kpo3 MOBPIIMHY rpadeHa MoxkeMo aa
Hanuuemo y cieaehem o0IuKy:

Por (Ro2,t) =Ze5 (R-Vt) 5 (2 -V, [t]) (4.4)

rzie je V, KOMIIOHeHTa Op3uHe YeCTHIe TapalienHa ciojy rpadeHa a vV, KOMIIOHEHTa HOpMajlHa Ha

paBaH rpag)eHCKor cjoja.

3amenoM u3pasa (4.4) u (4.3) y uspas (4.2) nobwuja ce:
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Foo (R 2,t)=-ZeVO,, (R,2,t) —_— (4.5)
Cwmenom uspaza (4.5) y (4.1) nobujamo na je:
Eloss = Ze_J;}V(t) 'vq)ind (R' Z't) R=dt,z=v, dt (46)

0

. . d _
Kako O mpuMeHHIH TIpaBUIIO H3Boa ciioxene GyHkiwmje (T3B. chain rule: i V(t)-V+ X ),

JecHoj ctpanu u3pasa (4.6) momajemMo moaecHo u3abpaHy Hyly U THME A00ujaMo ciaenchu uspas:

2 d R = aq)ind(ﬁ,z,t)
EIoss - Ze_[o (V (t) ‘V+ a]q)ind (Ra Z1t) itz dt— ZGL— A dt (47)
R=Vt,z=v, [f|
Axo y3memo na Baxu D, ;, -0 xaga t — +oo, u3pas (4.7) mocraje:
= 0D, (ﬁ,z,t)
loss __[O at ( )

R=yjt,z=v,

Kako Oum nobumm moromaH oONIMK CDmd(Ii,Z,t) 3a uW3padyHaBame E. ., momazumo o

loss
neuHUIEje YKYITHOT CKayapHOT noreHnujana @, (ﬁ, Z,t) KOjH JIeNTyje Ha HaeJIeKTPUCAHY YECTUILY
y €JEeKTPOCTATHYKOM I0JbY rpadeHa. @tot(ﬁ,z,t) MOTHYE OJl CIIOJBbAIIET M O] WHAYKOBAHOT
HaeJleKTpUcama M Ipe/icTaB/ba 30Mp CHOJbAIHET CDext(Ii,Z,t) U MHAYKOBAaHOT MOTEHIMjajia

@, (R 2t):

Oy (R, 2,t) =Dy (R 2t)+ D, (R 2,1) (4.9)

Ananorno uspasy (3.7), @, (ﬁ, Z,t) MOKEMO J1a U3pa3uMO IPEKO BPEMEHCKH 3aBUCcHE ['D

cucrema Ha cienehy Hauun:
t
O (F 1) =] [ p(F)G(r, 1" t-t)drdt (4.10)

rie t mpeacraBiba TPEHYTaK y KOMe ce mocMaTpa noteHmujain @, 1ok je t' mpou3BoJbHE TPEHYTaK y
npouuiocTH, Tj. t' <t.

Jaswe, ananorno uzpasy (3.12), @, (I’:’, Z,t) n3paxasamo npexko OT I'd u OT cnospammer

HACJICKTpHUCama:
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1
(27)’

O, (R,2,t) = j G (6,27, 0)p,(6, 2, @) e *¥d*Gd wdz’ (4.11)

rae je 2D OT crnospanimer HaeeKTpUCamba.
Ibext (q, 7' a)) _ JPEXt( ﬁ, Zr’t!)ei(wttq.ﬁ)d 2§dtr (412)

Anarnorso jeqnaunnu (4.11), moxxemo na nzpazumo D, (R, z,1) npeko OT unaykoane ['D
y cieneheM oGnuKy:

@, (R, z,t) = ﬁ j Gy (6,2,7,0)p,(1, 2, w)e 0 d*Gd wdz’ (4.13)
3amenom (4.4) y (4.12) nobujamo 2D T criospamnimer HaeleKTpUCamba Y HaIlleM CIIy4ajy:
Pu (6,2, 0) = ZeT S(z' v, [t])e" " dt’ (4.14)
3amenowm (4.14) y (4.13) mobujamo:

(226)3 J‘e—i(wt—q.rz)d ZQda)I Gind (q, Zv, |t'|,a))ei(w_q“7”)t,dt' (4.15)
T —0

@, (R,zt)=

W3 (3.52) cneau na uaaykoBana I'd uma o0IIuK :

tl

G (G.2.v, ,w)=2—”{ s _1}-“““) (4.16)

q [ &(q, @)

VY NpeTxoiHOj jeHAYMHM Baku Ja y ciiydyajy ciobonHor rpadena 2D OT nuenextpuune
¢byHKIMje UMa 00JIUK:

27e’ (# )

e(§,0)=1+ ; 7(0,0 (4.17)
3amenom (4.16) y (4.15) nobujamo:
@, (R,2,t)= Ze . jl{ #1 _1} - g-i(et-0:R) g qua).[ o] gi(@-G) gy (4.18)
(27) " al (0, ) %
Mosxe ce mokasaru 1a je:
J‘ g Vil gitoaW)t ger (q, w—q \7H) (4.19)

rae je:
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K(g0-G-9)=——5—— (4.20)
(0-3-9,) +(av,)
3amenom (4.19) y (4.18) mobujamo:
~ K(q,0—G-V o
@, (R,z,t)= Zezj (9.0-4 V'){ #1 —1}e‘qze"‘”‘q“)d2qda) (4.21)
(271') q g(q,a))

[Tapuujanuu n3Boa no BpeMeHy noreHuujana®, (R,2,t) y ciyuajy R= Vtuz=v, |t| cajga

nuMa 00JIUK:

ot (2z)’ q

R=Vt,z=v, |t

00, (R,2,1) S wK(q’w_q.]){ 1 —1}eq“ltei<wwd2qdw (4.22)
£(q, o)

3amenom (4.22) y (4.8) nobujamo:

i(ze) foK(q0-G-Y)] 1
" (2x) I q L(q,a))

V npeTxogHOM H3pa3y ce jaBjba HHTErPAN [0 BPEMEHY 3a YHjy BPEIHOCT C€ MOXKE MOKa3aTH
na je jennaka uspasy (4.20), 1j. Baxu:

E —1} d’gde [e ™ Mle™ " dt (4.23)

[e o le 4t K (q,0-G 7)) (4.22)
3amenom (4.24) y (4.23) nobujamo:

Elosszi(ze)ZZJ.wKZ(q,w—qﬁ”){ 1 —1}d2qdw (4.25)
(27) q &(0, w)

EHeprujcku TyOMTaK HaeJEKTPHUCAHE YECTHUIIE MOKEMO Ja H3Pa3MMO IPEKO TyCTHHE
BepoBaTHohe 3a ryourak enepruje P(w) Ha cneaehu nauun [93]:

Eloss: a)P(a))dw (426)

O =8

JuenextpuuHa QyHKIHMja Koja ce jaBiba y u3pasy (4.25) uma cnenehe ocodune cumerpuje:
peannu neo Re(e(q, w)) je mapan mo @, 1ok je umaruHapuu aeo Im(e((, @)) HemapHa QyHKIM]jA IO
o . KopumihemeM oBux ocoOuHa u mopehemem uzpasa (4.25) u (4.26) nobujamo u3pa3s 3a rycTHHY
BepoBaTHOhe 3a ryourak enepruje (y Hamiem ciy4dajy je Z = -1 jep je y nurtamy eJIeKTpOH):

@ (K(go-4v) [ 1 7,
P(o)= | . |m[ —g@w)}d g (4.27)
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VY pesynTatumMa oBe Te3e y noriasiey 5.3 Ouhe qupexTHo nopelena ryctuHa BepoBaTHOOe 3a
ryoHMTaK eHepruje ca excrepuMeHTanHo aooujenum EELS cnexrpuma [47,49] koju cy nobujenn y
ClIy4ajy KaJia ce CHOII eJIeKTpoHa Kpehe y mpaBily HOpMaJTHOM Ha MOBPIIMHY Tpadena. Y ToM ciaydajy

Baxku Ja je V, =0 a Takohe y3sumamo y 003up M M3OTPONHOCT IONAPU3AOUIHOCTH TpadeHa, Tj.:

;((q, a)) = ;((q, a)) . 3ameHOM OBe JiBe jeaHakocTH y jeaHaunne (4.20) u (4.27) nobujamo:

2 Q¢ 2
P(a)=2¢ 9 im|- 1 dq (4.28)
Vg 2 2me
o S 1+ = 7(0,0)
v q
L

rae je Q. =K,/ MakcumyM pacejaHOr MMITyIcCa YHaJHOT €IEKTPOHA CAKYILUBEHOT y PABHH, JIOK j€

K, yKymHE umIysc a B moiyyrao pacejama.

VY nyroranacHoM (ONTHYKOM) TUMUTY (0 — 0 ), monapuzanuony GyHKIU]y rpadeHa MoKeMO

J1a ©3pa3MMO IIPEKO MPOBOAHOCTH rpadena o (@) Ha cnenehn HavmH:

2

7(.0)~i5-o(o) (4.29)

3amenom (4.29) y (4.28) nobujamo cnenehu uspas:

2qC
Py [ 22 im|-—— |dq (4.30)

w 0 \Y; 2 1+£%
L[qCOLJ +1J B w
TJIe je:

B=-i

27z0'l(a)) (4.31)

i
YBohewmeM norojHe cMeHe (X = L) uspa3s (4.30) mocraje:
@

P(w)=-

2 @ 2
4e | B 4« (4.32)
0

oV |

b
Kopumhemem  Newton-Leibniz-ose  dopmyie (I f(x)dx=F (x)l:1 =F(b)-F(a))

a

MIPETXOIHU U3pa3 100uja O0IHK:
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p(w)=—7fafvz |m{|:(%)_|:(o)} (4.33)
e je:
F(x :I XEB dx
(x2+1) (B+x)
_ XB+1 L B(B —1)arCtZa”(X)+ B’ 2(|n(3+x)—1|n(x2+1)j
2(x* +1)(B*+1) 2(B’ +1) (B%+1) 2
(4.34)

Osze Tpeba HaIIOMEHYTH J1a y oJpeheHnM ekcriepuMeHTIHUM ToctaBkama [47,49] q, y3uma

BPEIHOCT I0BOJHHO BEJIMKY TAaKO Ja c€ HE MEHha KOHauHa BpeHoCT P(w) HYU Kaja y3MeMo Jia (, TexXH
. 2

O0eckoHauHocTH. Pasnor oBome je To 1a kuHematuiku (akrop K (q, a)) y (4.27) umMa MakCUMyM Ha

Q=£<<qC.YCJIyqaijaZIa qc_)oO:
1

2(p2 _
Flo)=ZB B D (4.35)
4 (BZ+1)
0K y ciy4ajy kaga 0, — 0 Baxu:
2 _ 2_
F(O)ZZB In(B)-B-1, (436)

2(B2+1)’

Kopuctehu (4.35) u (4.36) moxemo na anpokcumupamo P(w) mary uspasom (4.33) Ha
crenehy HaunH:

o2 o 7B(B* ~1)-4B’In(B) +2(B? +1)

4.37
2ol (B2+1) 437

VY pesynratuma oBe Te3e he Outu Takohe mopehena ryctuHa BepoBaTHohe 3a ryouTax
SHepruje ca eKCIePUMEHTAIHO JOOMjeHUM HMMITYJICHO pa3ioxkeHuMm (momentum resolved) EELS
ciektpuma cioboauor rpadena [48]. YV oBoM ciayuajy ce cHOm ejekTpoHa kpehe y mpaBiy
HOpPMAaJTHOM Ha MOBPIIUHY TpadeHa U CIEeKTpU Cy A00HjeHH KOpHUIIhemeM MpaBOyraoHe anepType

R KOja CKyIJba CBE €JIEKTPOHE pacejaHe y ( = (qX qy) PaBHH y OKOJIMHH HEKOT CPEIIET TajJacHOT

BexTopa { y cmepy (, oce [48]. ¥V Tom cryuajy Baxku ja je V, =0, unjom 3amenom y uspase (4.27)
u (4.20) u xopunihemwem uspasa (4.17) u (4.29) nodujamo:
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2¢’ q 1 -
J d°q

P(q!w): 5 2 > Im| —
AT [a,) 14271 2 o ()
q + v @
1
(4.38)
R C S S L . 1 ]
= ﬂzvi '[q_Agx qXJ-Agy 2 2 m _1 2 _G(a)) > > qy
® + 27— Q7 +
Qf+Q§+(V] e VT
€

rie cmo y3enu ja Baku AQ, =0.1 Alu Ag, =0.25 A1[48].

OBae hemo nHamomenytu nga P(w) mobujena y wmspasuma (4.37) u (4.38) 3aBucu of
IIPOU3BOJHHOT 00JIMKA J(a)) y ONTUYKOM JIMMUTY (ONTHYKA IMPOBOJHOCT). Y pe3ysiTaTUMa OBE T€3€

heMO KOPHCTHTH ONTHYKY MPOBOAHOCT ao0ujeHy eHD momenom (MpOIIMpeHn XHIAPOANHAMUYKH
MOJIeJI) Kao M ONTHYKY IMPOBOJHOCT KOjy je Haml capagHuk gou. ap Vito Despoja uspauynao
kopuctehu ab initio metos.

4.2. TlpommpeHu XUAPOAMHAMUYKH MO/IE]

3a onucuBame Mel)y30HCKHX Iperia3a G M T eJIeKTpoHa y rpadeny moxe aa ce kopuctu 2D
aBodurynaau xuapoaunamudku (HD) mozmen. V mwemy ce mocMatpajy nBa oasojena 2D ¢uynna, o
bnyun u 1 Gayun, ,cnembeHa” Ha noBpiuHU rpadena. Y [93] je kopumihen mozen ciojeBUTOT
SJIEKTPOHCKOT raca 3a ONHMCUBabe BHUILECIOJHOT rpadeHa, pyu 4eMy je mojapu3anuoHa (GyHkunuja
jemHor cnoja rpadena onucana 2D aodurynmaum HD mMoxenom. Pesynratu 1oOujeHr TOMEHYTHM
MOJIEJIOM C€ JI0cTa T00pO CllakKy ca eKcrepuMeHTaiHo nooujenum EELS cnekrpuma [49] 3a N < 10
ciojeBa rpadeHa y OKOJIMHHM €HEpryja Ha KOJUMa Ce Haja3e T U T + G IJIa3MOHHU. 3a €HEPrHjCcKe
ryouTke HIKe o1 ~ 3 eV He 1mocroje ekcrepuMeHTaIHu nogand y [49] mro Moxe a ce cmartpa
MOCJICANIIOM YKJIamama T3B. Zero 10ss nuka, y namem tekcry ZL muk. Takobe, y oakBom 2D HD
MOJIeNy HUCY ypadyHaTH GU3HYKH eeKTH HUCKOSHEePTHjCcKuX mo0yaa y rpadeny [93].

Ca npyre ctpaHe, HenaBHO je ypaheHo Hekonmko EELS ekcnepumenara y kojuma cy
M3MEPEHH CIIEKTPH TJie CE BUM JIa IOCTOjU HATJIM CKOK Y CIIEKTPY ca MajioM eHepruje ucnoj 3 eV u
HAKOH yKiIamama ZL muka [47,48,97]. OBie ce MOKe MOCTABUTH MUTAE J1a T HUCKOCHEPTH]jCKH
Meh)y30HCKM TIpena3su T eNneKTpoHa Yy ciobogHoMm rpadeHy [ajy BHUIJBUB JIONIPUHOC
HuckoeneprujckoM EELS cnektpy. Kako 6u oaroBopuiu Ha OBO MUTame, Y OKBUPY TEOPH)CKOT
MOJICJIOBalhba BUCOKOCHEPTHJCKUX T M T + G mia3moHa, popmynucahemo eHD moxen y kxome je
ykibydeHa T3B. Dirac — oBa kopekuuja. JlogaBameMm OBe KOPEKLHje y MOJACT YKJbY4yjeMO
HUCKOCHEPTHjCKH A0NpruHOC Mel)y30HCKHX Iperna3za 7 eleKTpoHa rpadeHa Ha HAuWH carjacaH ca
anpokcumanujom Dirac — oBor konyca y okonuau K tauke Brillouin-ose 30ne.

Kopumiheme ¢ynkiuje oaszuBa rpadeHa y ONTHYKOM JIMMUTY TIPENCTaBJha OJTUIHY
anpokcumanyjy [47] koja Moke Ja ce yHnoTpeOu y aHaIUTHYKOM MojenoBamwy EELS cmekrapa y
KOjUMa je CHOIl eJIEKTPOHa I10J HOPMATHUM YIAaJHUM YIJIOM W 3a Majie YIJIOBE CaKyIlJbama.
VY3umajyhu npeTxoaHo y 003up, OBJie CMO MPEII0KHUIN aHATUTHYKH U3pa3 32 ONTHYKY TPOBOJIHOCT
rpadena y okBupy eHD Mozena koju 3aBUCH 0]1 HEKOJIUKO CII000JHUX MapameTapa Koju cy oapehenu
JIUPEKTHUM TopehemeM ca ONTHYKOM MpoBogHOIIhY qoOHjeHoM ab initio meTogom.
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Kako 6u wm3pauynanu mnonapuzaiuony ¢yHkuujy rpadena y(q,®), xkopuctuwiun cmo 2D
asodayuaan HD momen npencrasiben y [95]. V memy mocMarpaMo OJBOjEHO JAONPHHOCE G H T

dayuna. Y tom ciyuajy Baxu ¥(q,®) = y. (0, @)+ x,(q, ®) , vze je:

anZ

m*

o) ) 439
7.8, @) i + @’ —w(w+iy,) (4:39)

v

0 * .
rae cy n,,m,S ,@, ¥ ¥, PaBHOTEXKHA IOBPIIMHCKA OpOjHA I'YCTHHA €JIEKTPOHA, Maca €JIEKTPOHa,
aKyCTH4YHa Op3HHa, TOBPAaTHA YYECTAHOCT, U KOSDHUIIMjEHT Tperba y v -ToM Guyuay (tae je v =0, 7 )

* *
pecniektuBHO. Takole, moBpaTHe y4yecTaHOCTH ®,, M (), Cy IOBE3aHE Ca G—GCG U N—T

melhy3oHckuM nipenaszuma, pecriekTuBHO. Har capagnuk nor. np Vito Despoja je kopucrehu ab initio
meron [57] mokazao na cy oBu mpenasu AoMuHaHTHU koa EELS crmektpa rpadena y ontuukom
auMuTy, poBoaehn 10 MojaBe ABa MakcMMyma Ha eHeprujama @, ~14 eV u o ~4 eV. Osu
MaKCHMYMH OJI'OBapajy SHEepPrujCKUM IpolleluMa y Taukama Bucoke cumerpuje Brillouin-ose 30mHe
Koje ce Hamaze nasbe of K Ttauke. lllupuHa NOMEHYTHMX MakCHMyMa C€ MOXE OIHCaTH
(beHoMeHOIOomKHN KopucTehn XuapoInHAMUYKK MOJET MOJASCHUM H300pOoM KoedHIMjeHaTa TPema

7, u y,. Ca npyre cTpaHe, akycTuuHe Op3uHe S, M S motuuy u3 Thomas-Fermi-Dirac-oBux

unrepakuuja y HD mozeny [95]. [IpoBonHOCT rpadeHa y AyroTasacHOM JIMMUTY MOXKE Jla CE HAIIHIIIE
Ha cneaehy HauuH:

o(w)= -—ie’wlim

o

n

= -ic‘w My + m,
ol —o(o+iy,) o) -o(o+iy,)

s

qQ
N

(4.40)

*
*

OBakaB 00JIMK MPOBOJAHOCTH rpadeHa MmpeacTaBiba J00PY anpoOKCHMAIIH]y 38 YUE€CTaHOCTH
Behe 011 @, , Koja je Mam-a 0J1 eHEPrUjCKOT Tpoliena @, usmehy mu nt 30He y M Tauku Brillouin-ose
3ore. Cama KeauMo Ja MPOUIMPUMO TMOMEHYTH XHAPOAMHAMHUYKH MOJEN YKJbYYHBAFHEM HHUCKO
eHeprujckux m—7 Mely30HCKHX mpena3a y okomuan K Tauke Brillouin-oe 3o0me 3a cmoGomnn

rpaden. Kako 6u To ypaauin, mpBo MHOKHMO Jieo npoBoaHocTH 13 (4.40) moBe3aH ca MAaKCHMYMOM
T eNleKTpoHa ca emnupujckuM pakxtopom f (0< f <1), mTo ymamyje Bucuny oBor nuka. Jlasse, y uzpas

(4.40) monmajeMo KOpEKIHjy Op ( a))Koja ommcyje Mely30HCKe T—T mpenase y okonuHN K Tauxe y

anpokcumanuju Dirac-oBor koHyca. YKymHa ONTHYKa MPOBOIHOCT ciIo0ogHOr rpadeHa y cama
MPOLIMPEHOM XHapoaruHamMiukoM Mozeny (EHD) moske na ce Hanwmie Ha cieaehn HauuH:

qQ o
N O

*
*

O (@) =0p (0)-i€*w e +f 7 (4.41)
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Peannu neo npoBonHOCTH O (a)) je omabpaH Tako 1a 3aa10BoJbaBa ycios [98]:

2

Re[ o, (@ —0)]= Z—h (4.42)
1 y3UMaMo Ta y O0JIUKY:
2
Re[ry (0)] = — 21— (4.43)

4h 4
1+(0)]
a)c

IJe CMO (@, TTOCMAaTpaly Kao rapaMerap, UCIIoJ] Yije BPEJHOCTH BakH anpokcumManuja Dirac-osor
KoHyca. MimMaruHapHu J€0 MpPOBOJHOCTH, Tj. Im[o'D (a))], ce Moxe mooutu u3 (4.43) y3 momoh

Kramers-Kronig-osux mucnep3uonux penamuja [82]. Haume, ykomuko mocMaTpamo KOMILICKCHY
dynxkumjy f (@)= f(0)+if,(®) (rne cy f,(®) peanne dynxumje 3asucne on @), Kramers-

Kronig-oe penanuje moBe3yjy peaqHu U umaruHapHu jgeo ¢yakuuje f(w)Ha crenehu naumh:

f (o) = e P.V.JOo &dx n f,(w)= 21 PV.[" MdX , re je P.V.(Principal Value) 13B. rnaBna
T X—w T X-—w

BpCAHOCT HMHTCTPaAJia.

V wu3pasy (4.43), 3aBUCHOCT O] YETBPTOr CTENCHA YYECTAHOCTH je HW3abpaHa JIOHEKIC
NPOM3BOJHHO, HAjBHIIIE KaKo OW ce moBe3asia BpeaHoct Dirac-osor wiana (4.42) u Drude-Lorentz-

OBOI' MAaKCHMyMa Yy OKOJIMHU @ =@ . Yy u3pazy (4.40). Beh cmo momenymn na ce rpaHndHa

Y4YE€CTAaHOCT (), MOJKE IIOCMAaTpaTH Kao nmapamMeTap IoJcniaBama, mro TaKOIje BaXXH H 3a (I)aKTOp f.

Kako Ou ycraHoBwim Koje (U3HUKE peTalyje MOBE3Yjy pa3IM4MTe IMapaMeTpe MoJiena,
MOKEJHHO j€ MPOBEPHUTH Ja JIM MOJIEN 3a/10BoJbaBa opeheHe pu3nuke 3aKoHE OJlpKarba, Kao IITO je
HIp. Tako3BaHO mpaBwio f cyme, Koje omucyje ouyBame Opoja €lIeKTpOHa KOjH YUYECTBY]Y Y
nobyhusamy. [Ipasuio f cyme 3a 2D npoBoaHOCT o(w) ca000aHOT TpadeHa MOKEMO HAIUCATH Y

o6mmky [99]:

2
[ Re[ 0o (@) Jdo= % n,N (4.44)

at’ e
e

raeje N, =N_+N_=4 ykynuu Opoj BaJleHTHUX €IEKTPOHA [0 aTOMY yribeHHKa. Tpeba HariaacuTH
7a u3jenHavaBameM M (v = o, ) ca MacoM cloGoHOT enekTpona M,, crnenuuann o6mux Drude-
Lorentz-ose nmpoBoxHocTH y u3pasy (4.40) ocurypasa aa monpuHocH 6 U Tt a3mona aajy N, =3 u

N, =1 ca necue ctpane uspasa (4.44), He3aBUCHO O] BPEJHOCTH OCTANIUX TIApaMeTapa, Tj. N°, @, |

7/\/'

Cana moxemo na y (4.44) nocraBumo na Baxku N, =N_=1 xako 6u nobwnu Besy msmely
napamerapa f 1 @, y3umajyhu y 003up camo 1OIpHHOC KOjU T €IEKTPOHH J1ajy poBogHocTH y eHD

mojeny ( jeaHaka je 30upy npBor u Tpeher wiana y uspasy (4.41). lame, y uspas (4.44) 3amemyjemMo
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npBu wiaH u3paza (4.41) mspaxen npeko (4.43), kao u Tpehu unan uspasa (4.41) y kome cMo
noctasuiau M_=m, . Ha oBaj HaunH nobujamo ciezehe:

,_ama?
87in

f= (4.45)

at

Osako nobujena spennoct mapamerpa f €[0,1] omucyje neo m enextpona koju yuectsyjy y

* . . . *
n—7 Mel)y30HCKUM mpena3uma y OKOIMHA M Tadke, 10K je €0 T elIeKTPOHA KOjU YUECTBY]Y y T—T
mehyzonckum mpenasuma y okoiamHu K rtauke Brillouin-oBe 30He mpencraBsen ca

1-f = o,m,N2/(8hn,).

ITonaszehu ox mpasuina f cyme (4.44) mokemo aa aeUHHAIIEMO ¥ OPOj BaJICHTHHUX €JIEKTPOHA
KOjH y4ecTBYjy y moOy/aaMa Ha eHeprujama 10 @' Ha ciefehu HauuH:

N, (o) = ﬂiTn jo"" Re[o(w)]de (4.46)

Hanomenyhemo na y uspasy (4.46) durypuiie o (a)) y ONITUYKOM JIMMUTY Yy OIIITEM OOJIHKY,

mro HaMm omoryhaBa mopeheme pesynrata koje je Ham capaauuk goi. ap Vito Despoja mo6uo
kopucrehu ab initio RPA merony ca npoBoanoiihy kojy cMo u3padynanu y eHD mMoneny u koja uma
00JHK:

4h o+ m,

no o,m~2 n’
_ ___|1- :
w?, —o(w+iy,) 8zin, |l —w(w+iy,)

INopmwu n3pas onucyje caMo Melyy30HCKe mpenase eeKTpoHa y HelonupaHoM rpadeny.

Cup (@) = e{

1 o L2 o} + a)cme\/E
o +o'  8h
(4.47)
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5. Pesyararu

5.1. Unrepakumja joHa ca rpadeHOM Ha MNOJY0eCKOHAYHO]
HU30JIATOPCKO]j MOAJI03H1

ITocmaTpamo joH HaellekTpucama Z€ Koju ce Kpehe mapajiesHo HoBpIIMHA rpad)eHa y cMepy
X-oce 6p3uHOM V = VE, (cimka 5.1) Ha pactojamy Z, on rpadena. ['paden ce Hanasu Ha pacrojamy h
OJ1 TIO/IJIOTe.

rpageH

nog/ora

Cauka 5.1: [llematcku mpuka3 joHa Koju ce kpehe Op3uHOM V mapalieHO MOBPIIHHU
rpadeHa Koju ce Hama3u Ha pactojamy h ox moasore.

5.1.1. ®du3suuke BeJHUYMHE KOje ONMCYjy HHTEPAKINjy joHA ca rpad)eHOM HA NMOAJI031

Kako Ou cMo omucanu ¢usnuke mojaBe M0 KOJUX JOJa3M Y OBOM CiIy4ajy, MpBO hemo
neduHUCATH BEIMYUHE KOj€ KapaKTepHIly HHTEepaklHjy joHa ca TrpadeHOM Ha moio3u. To cy
YKYITHU MTOTEHITNjall, Ka0 ¥ 3ayCTaBHA CHJIa M CHJIA JIMKA KOje TPEeCTaBIbajy KOMIIOHEHTE JHHAMUYKE
MOJIAPU3AI[UOHE CHUJIE.

YKynHU CKalapHH TMOTEHIIHjal (Dtot(R,Z,t) MOTUYE OJ CIOJbALIKEr U OJ HUHIYKOBAHOT

HaeJleKTpUcama M IpeacTaB/ba 30Mp CHOJbAIIHET CDEXI(R,Z,t) U UMHIYKOBAaHOT MOTEHIHMjana

D, (ﬁ, z,t) ;
@, (R2,t) =0, (R z,t)+ D, (R 2 (5.1)

Awnanorno mspasy (3.7), @, (ﬁ, Z,t) MO’KEMO J1a U3pa3uMO MPEKO BpeMeHCKH 3aBucHe [ D

crcrema Ha ciieaehy Hauun:
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t
Oy (F1) = [ [ o (F)G(F, 1", t—t") d*Fclt

(5.2)

rae t mpeacrasiba TPEHYTaK y KOMe ce mocMaTpa norennujain @, n1ok je t' mpou3BoJbHU TPEHYTAK Y

npouiocTy, 1j. t' <t.

Jlasbe, ananorno mspasy (3.12), @, , (Ii, Z,t) n3paxaBamo npeko OT I'd u OT cnospammer

HaCJICKTpUCamha:

1
(27)’

@, (R,z,t)= IG (4,2,2',0)P,o(0, ', @) e d*Gd cwdlz’

rae je 2D OT crnospanimer HaeeKTpUCamba.
P (6,2, @) = Ipext(li, z’,t)e“"’“q‘mdzﬁdt
I'ycTiHa HaeneKTprucama y clydajy joHa uMa 00JINK:
P (ﬁ, z',t) = Ze5(§—Vt)5(z’— Z,)
3amenoM (5.5) y (5.4) nobujamo OT rycTrHe HaeIeKTpUCama joHa:
Do (0,7, @) = 2726 (00— G -V)5(2' - 2,)

3amenom (5.6) y (5.3) mobujamo:

(Dtot(ﬁ,z,t):( 2Ié(q,z,zo,q-v)eiq'(ﬁ‘“)dzq

Cana 3amemyjemo (5.8) y (5.7) u nobujamo:

— Ze ¢ 1| 4o 1 _ (R
D, (R,z,t)=— [ e ¥l 4| —— 1 [e7) |gltRMg2g
o ) Zan[ L(q,q-V) } a

VY z =0 ykynmHHM mOTEeHIIHjaJl UMa OOJIHK:

_Ze e %o eiﬁ‘(ﬁ—\ﬁ)

PR =) s

d%g
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(5.6)

(5.7)

(5.8)

(5.9)

(5.10)



[IperxoaHu U3pa3 MOXKEMO Jla HaUIIEeMo U y cieaeheM o0IHKy:

270 %% g % ei(qx(X—VT)+qu)
(% Y,2.0] =] ] Re{ G | (5.11)
00 1 HIX

JluHaMu4YKa TMOJIapU3allMOHa CHJIa Koja Jiellyje Ha HaeJNeKTPUCaHy YeCTHIy TYCTHHE

HACTIEKTPHCABA Ly (R, Z,t) uMa O0JIuK:

Fog = [ Puc (R 2,1) Epy (R.2,t)d?Rdz (5.12)
IJI€ jé MHIYKOBAHO €JIEKTPUYHO M0JbE U3PAKEHO NPEKO UHIAYKOBaHOT noreHnujana P, , :
Eni (Ri2t)=-V@,, (R 2t) (5.13)

3ameHoM jennaunHa (5.5) u (5.13) y jeanaunny (5.12) 1o6ujamMo qMHAMUYKY TOJAPH3ALUOHY
CWIIY Yy CIIy4ajy jOHa:

Fog =—26V0, (R,2,t) (5.14)

R=it,2=7,

3ayCTaBHOM CHJIOM Ha3MBaMO AMCUIIATHBHM J€0 JUHAMHUYKE rosiapu3anuone cuie. OHa ce
JUPEKTHO CYIPOTCTaBJba KpeTawky HACIEKTPUCAHUX YECTHULAa U UMA Ba)XKHY YJIOTY IPU IIpOyYyaBamby
SHEePTUjCKUX ryouTaka. Moxke ce M3pa3uTH y OMIITEM clydajy Ha cienehn HauuH:

F =~ 'fi“d (5.15)

JIOK y HallleM clly4yajy uMa OOJIHK:

oD, (X,Y,2,1)|

F, =-Ze
OX

(5.16)

x=vt,y=0,z=2,

Cuta nMKa HaCTOjJU J1a caBHje IyTamy JOHA Ka MOBPIIMHU TpadeHa U y OIIITEM Cly4ajy uma
O0JIHK:

F.=F, & (5.17)

im 1 z

JIOK je y HallleM ciy4ajy oOJInKa:

F =—Ze 0D, 4 (X, Y, Z,t)|

5.18
o P (5.18)

x=vt,y=0,z=24

Jla 61 1o0unn o0MMK MHAYKOBAHOT MOTEHIMjalla MOro/1aH 3a U3payyHaBamhe 3ayCTaBHE CHIIE
U cuiie Jinka, nzpasuhemo ra npexo @ T unaykoBane ['®D ananorHo jennaunnu (5.7) y o0nuky:
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|nd (R Z t) = ijélnd (q, Z’ Z()lq _\_/')e|q(ﬁf\7t)d Zq (519)

27[)

U3 (3.52) cnenau na nnaykosana ['d uma o0JIvK !
& (ql g- V)

Ging (G,Z,Zo,d~\7)=2§{%—l}e“*(“z"’ (5.20)

3amenom (5.20) y (5.19) noOujamo WMHAYKOBaHM MOTEHIHMjaJI y 00JacTd W3HaI rpadeHa
(z=0):

Ze i 1 g d(z+%0) i(a (x-vt)+ayy)
X, Y,2z,t -1 e 'dg, d 5.21

re je 0 =4/0; +0; .
3aycraBHy cuiy, F,, cana pauynamo 3amenom (5.21) y (5.16) n nodujamo nzpas:

—-202,

_i(Ze) % e
2 UOL(q q,v) 1} q o (5-22)

Mopunrerpanna  Qynxumja  [1/£(q,q,v) —1]uma cnenehe ocobume: peannnm  geo

Re[1/£(q,q,v) —1] je mapan o q, u d, , 10K je nmMarunapuu jeo Im [1/£(a,9,v)] nenapua pynxuuja

o Q, u . [Ipumenom HOMeHyTHX ocobuHa noodujamo F, y morogHoM 061HKY:

© e72q20

j q,dg,da, (5.23)
0 L2 qXV) q

Cuny nmuka, F , no6ujamo 3amerom (5.21) y (5.18):

O'—:S

2

(ze) 7%
2n ££e(q 0,V)

e%dq,dq, (5.24)

Kopucrehu nperxoiHO HaBeieHe 0OcOOMHE OANHTEerpaiHe GpyHKIuje qooujamo nzpaszza F -

E 2(Ze)2]9

[ Re{ 1 —1} e * g, dg, (5.25)
o L&(a,qVv)
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JHuenextpuyna ¢yHkuuja cucrema je pnara jeaHaymHoMm (3.51) rme je kopumrhena
noyiapu3anuona pynknuja y((, w) xoja je uspauynara RPA metonom, nata y nogartky 7.3 1 onucaHa

jennaunHoM (7.23) y K0joj je 3aHeMapeHo npuryiieme, 1j. ¥ — 0. JluenekrpruHa GpyHKIMja CHCTEMA
0e3 noparor cinoja rpadena &, (g, ®) je npencrasibena jennaunnom (3.42).

Y nokanHoj ampokcumanuju (Tj. 3aHeMapyjyhu TpOCTOpHY IUCHEp3ujy CYIICTpara), 3a
Marepujaj KojH IMojpskaBa JBa ONTHYKa (POHOHCKA MOJIa, TUEICKTPUYHA (PYHKIIH]a TTOJTyOSCKOHAYHE
nojytore caunmbeHe ox SiO2 cymncrpara ce Moke HanrcaTh y cieiehem ooauky [100]:

2 2

sio @ i o @roz 0 i Wroy
& ’ (a)) =& + (gox _gox) 2 2 - + (gox _8ox) 2 2 - (526)
Wrg, =@ — D)4, W, — O — 101y
Tae cy &, £, U ggx ONTHYKA, CPEIha, M CTATUYKA IEPMUTHBHOCT, (W U (o, CY IIPBa U Apyra

TpaHcBep3anHa onTudka (TO) yraona yuectaHocT (IpH 4eMy je (o, < @ro,), @ Vror U Vroa CY
¢baxTopu npurymema oarosapajyhux TO ¢onoHa.

Osne cy «kopumhenn cnenehun mapamerpu: &0 =3.9, & =3.05, && =25
0y, =55.6MeV (448.4cm™ ), y,, =138.1meV (1113.9cm™), y,0, =5.368meV u

V1o, =8.947meV [70]. Kopuctnim cmo 1a pacrojame usmely momiore u rpadena nsuocu h=4 A

[101]. Tpaden je crionTano p-gommpan HaeneKTprucameM rycrure N =29 x10"cm™ ycrex nperoca
HaeJeKTprcama ca noaiore [27] u oBa BpeaHocT je kopuiiheHa kao ocHOBHa y mozeny. Takobe,
nporckyToBahemo pesynTare nobujere 3a rycrune gormmpama N=4x10"cm™ u n=65x10"cm™
Koje cy Takolhe ucnurusane y [27].

5.1.2. ®yuknmja eHeprujckux rydouraka cucrema rpagen/SiO2

Ha cimmu 5.2 je npukazana QyHkumja eHeprujckux ryoutaka Im[-1/e(q,@)] cucrema

rpaden/SiO2 y 3aBUCHOCTH O] Y4eCTAHOCTH (€HEepruje) w M TajacHor Opoja (. Pesynratu cy
MPUKA3aHU 3a TPU pa3lIMuUTe TYCTHHE HaeleKTpucama N Kako Ou mpeacTaBmin edekTe A0nupama
rpadeHa Ha TIa3MOH-(POHOH XUOPUIU3AIH]Y.

Enextponu u3 m 30He rpadeHa ce Mory noOyAUTH Ha TPU HaYMHA Y 3aBUCHOCTH O] EHEPrHje
noGyze. V obnactu enepruja @/Ve >max(q,2k. —q), rae je k. = Jn Fermi-jeB tanacuu 6poj y
gonupaHoM rpadeny, nonazu g0 Mely30HCKMX J€JHOYECTHUHHUX Ipena3a, JOK y objacTu
q> o/Ve >max(q—2k.,0) nonasn 10 yHyTap30HCKAX jeAHOYECTHYHNX Npernasa. Jleo rpaHnIa OBUX
00JIaCTH je MpHUKa3aH Ha CIUIH 5.2 IIPHOM ITyHOM JIMHHjOM ¥ OYEKHBAHO j€ J1a J0JIa3H JI0 IPUTYIICHa
KOJICKTUBHUX M0Oy/a y OBUM oOnactuma ycien jakor Landau—osor mpurymiema [62]. Ca apyre
cTpaHe, 106po ne(MHUCAHN KOJIEKTHBHH MOJIOBH MOTY J1a ce jaBe camo y obactu < @/Vy < 2K- —(

3a ( <Kg .V ciydajy craTiakor cyncrpara, Kafa Baxu & (0)= ¢, , Moxe ce jacHo Buneru Dirac-os

ox !

MJ1a3MOH O3HAYEH HEMPEKUIHOM OelloM JTMHUjOM Ha cliukama 5.2 a), 0) u B).
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Cinka 5.2: ®ynkumja eneprujckux ryouraka Im[-1/e(q,0)] cucrema rpaden/SiOz y
3aBUCHOCTH O]l Y4ECTAaHOCTH (€Hepruje) w u TanacHor opoja g [102]. PesynraTu cy npukasanu 3a Tpu
pasiIHYnTE IyCTHHE HaeleKTprcama N: a) N =4x10"cm™,6) n=29x10"cm™, 8) n=65x10"cm™.

Henpexuana Oena nuHHMja MpeacTaBba AUCIEP3UOHY KpuBY Dirac-oBor ruiasmMona y rpadeHy Ha
CTaTUYKOM CYIICTpaTy JOK TauykacTe Oeie JMHMje O3HAuaBajy JIOKAJHE MaKcUMyMme (yHKIHje
€HEeprujCKOr TyOMTKa M MpEeJCTaB/bajy IUCHEP3HMOHE KPUBE XUOPHUIN30BAHUX IUIa3MOH-()OHOH

mozioa. IlyHe npHe JmHMje o3HauaBajy kpue ® =V, (2K —Q)(Buau ce camo Ha ciumy a)) W

® =V_(. lpBeHe ucnpekuaane nuHuje o3HayaBajy kpuse @ =0.5V.(, ®=2V.q u o =4V.(.

Dirac-oB mia3MoH MOXe J1a Ce OIHUIIE JUCIIEP3UNOHOM PEIallijoM KapaKkTepUCTHIHOM 3a 2D
MJJa3MOHE Ha BEJIMKUM TAJIACHUM J1y>)KMHaMma!

2e?v_k
w,(q)= |5l (5.27)

Eny
raeje £y, = (5, +1)/2.

Taxole, Ha cunM 5.2 UCTIpeKuAaHe LPBEHE JIMHUje 03HAYaBajy ropkhy IPaHUIly Pe30HAHTHOT
kuHematuukor ycioBa 0<w <qv. [Ipukasane cy Tpu pe3oHaHTHE rpaHuIe 3a cienehe Op3uHe

ynagaux yectuna: V=0.5V., 2V  u 4V, . Cana je jacHo Ja ce 0Baj IUIa3MOHCKH MOJ MOK€ OOYAUTH

jenMHO Kazia ce HaeleKTpucaHa decTuua kpehe Op3mHoM V>V (kpuBa Dirac-oBor mma3zmoHna y
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CIIy4ajy CTaTHYKOT CYIICTpaTa ce Halla3u W3Haj rpaHune @ =(V; 3a YHyTap30HCKE jeJHOYCCTUYHE
npesase).

MebhyrumM, y ciydajy HeJMCIIEP3UBHOT CYIICTpaTa, Kajia Cy ykJbyueHa JiBa (PoHOHCKa Moja (Ha
Y4ECTaHOCTHMA @, U @y, ) Y AUCTEKTPUUHY QYHKIH]Y CYIICTpaTa Ipeko jeanaunHe (5.26), nomasu

1o xubpuauzanuje Dirac-osor miazMona U GOHOHCKHX MOJIOBA U HUXOBOT II€Mama Ha TPU rpaHe
O3Ha4YCHE TAYKACTUM JIMHHjaMa Ha CJIMIH 5.2.

VY citydajy cBe TpH r'yCTHHE JAonupama (ciuke 5.2 a), 6) ¥ B)) MOXKe ce BUJICTH J1a CE Y 30HU Y
K0joj Hema Landau—oBor mpuryIiema Hajlasze ABe IpaHe KOje Cy HACTalle [eMambeM XHOPHIU30BaHOT

Dirac-oBor m1a3MoHa u ()OHOHCKOT MOJA @, . OHE ce Mory noOyauTu yectunama koje ce kpehy
Op3uHama V=2V, uiu V=4V_, NOWTO ce IIOMEHYTE IPaHE Y CBA TPU Clly4aja CEKy ca JIMHUjaMa Koje
onropapajy natum Opsunama. Ca moBehameM rycTHHE HaeleKTpUcama 00e rpaHe ce moMepajy Ka
BehuM ydecranoctuma. llenawy Dirac-oBor mia3mMoHa U (JOHOHCKOT MOJA (., OATOBapa ropma

rpaHa u OHa Ce Ha CIIUMIHM 5.2 a) y MOTITYHOCTH HaJla3H Y 30HH jeJHOYECTUYHNX Mel)y30HCKHX Ipera3a
Y 3HATHO je MpPOIIMPEHa YCIlieJ UHTEH3UBHOT Landau-oBor mpuryiiema, a Ha ciukama 5.2 0) u B)
HaJIa3M ce y 30HH y K0joj Hema Landau-oBor npuryiiema.

OBJie Bpeiv IOMEHYTH J1a y CBa TPHU Cllydaja Ha CIIULHU 5.2 I0ka rpaHa Koja 0JIroBapa Lenamy
xubpuausoBanor Dirac-oBor miasmMoHa u (OHOHCKOT MOJA @y, YJIa3U y 30HY jeIHOYECTHUHUX

YHYTap30HCKHX IIpeja3a Kaja JOCTUIHE T3B. KPUTUYHH TallaCHH Opoj O, = @, / V. ~8x10°cm™.
Mosxe ce npuMeTUTH 11a je pasHa Gp3uHa noMeHyTe rpane @/( <V Kana Baxu (>0, U MOXe Ce

noOyautu npojextuiom Op3une V = 0.5V.. OBa Op3uHa je mama o1 Fermi-jese Op3uHe Koja je
HEOIXo/Ha 1Aa 6u ce mooyauo Dirac-oB mia3MoH y Ci1y4ajy CTaTHUKOT CYICTpaTa.

5.1.3. YKynHHM eJIEKTPOCTATHYKH MOTEHIHja] y paBHU rpadena

Kako 6u Gosbe omucanu MexaHu3aMm NodyhuBama NpeTxoaHO MOMEHYTOT XMOPHUIN30BAHOT
IUIa3MOH-(OHOH Moaa Op3WHOM Koja je ucmox Vp, Ha CIumM 5.3 je TNpHKa3aH YKYyIHH
SNIEKTPOCTATUYKH NOTECHIUjal y paBHU rpadena (z = 0) koju moTuye ol MPOTOHA KOjU ce Kpehe Tyx
x-oce 6psunom V = 0.5V Ha pactojamy z,=5A wu3nan rpadena nomupaHor HaeneKTpHUCAEEM

rycruie N=29x10"cm™. Ipaden je CrOHTAHO JOMHUPAH A0 OBE I'YCTHHE HAEGNEKTPHCAA yCIE]
npeHoca HaelleKTpHUcama ca mojore caunmene o SiO2 [27]. Ha caunu 5.3 a) je npukasan yKymHHA
€JIEKTPOCTATUYKH MOTEHIM]aJl y clydajy CTaTHUKOT cyrcrpara. Ca cimke ce BUIU Ja j€ TOMEHYTH
MOTEHIMjall aCUMETPUYHOT OOJMKa M JI0CTa KPaTKOI JIOMeTa yciel epUKacHOT eKpaHHpama O]l
CTpaHe HOCHUJAIla HaelleKTpucama y rpadeny u 6e3 nodyhuBama KoJIEKTUBHUX Moji0Ba. Ha ciuim
5.3 0) je mpuKa3aH CiIy4yaj CyncTpara Koju MmoJprkaBa JBa ONTHYKAa pOHOHCKA Moja. OBJie ce jacHO
BUJIM J1a je JIOULIO /10 edeKTa Tajaca y BUIy OCIMIIalMja MOTeHIMjajla n3a MpoToHa ( X < Vt) ycien
xubpuausammje Dirac-oor miasMoHa U (GOHOHA CyICTpaTa Y4eCTaHOCTH @y, . OBaj MoTeHIHjal

caJla MMa 3HaTHO BehM IOMET Hero y NPeTXO0IHOM CJ1y4ajy ¥ OTPaHUYEH j€ Ha PeJIaTUBHO yCKY 001acT
y CMepy Y-0ce IO IPABUM YIJIOM Y OJJHOCY Ha ITyTamy IPOTOHA.
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Camka 5.3: [IpocropHa pacnozena yKynmHoOT enekrpoctaTidkor noreniujana O, [102] y
paenu rpadena (Hopmanmmsosan ca O, =Z€/7;) kao pynkumja X—Vvt u y (06a HOpMaNHM3OBaHA ca
Z,) y obnacTu y K0joj ce jaBjba eekar Ttanaca uzazBaH IpoToHoM (Z=1) koju ce kpehe gyx X -oce
6psunom v=0.5V. Ha pactojamy z,=5A usHan rpadena koju je JONMpaH HACTEKTPUCAEEM

rycruae N=29x10"cm™. Pesynraté cy mpukasaHm 3a aBa CiIydaja: a) rpapeH Ha CTATHYKOM
CymcTpary, 0) rpadeH Ha CyNCcTpaTy KOjH MMO/Ip)KaBa JiBa ONTHYKa (POHOHCKA MOJA.
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Camka 5.4: TIpocropHa pacrojiesa yKyImHOT eleKTpocraTidkor noreHuujana @, [102] y
panu rpadena (Hopmupan ca @, =7Ze/z;) kao pynkumja X—vt (Hopmupana ca Z,) u y= 0, 3a
npoton (Z = 1) koju ce kpehe Myx X -oce Ha pacTojamy Z, =5 A usnan rpadena 3a Tpu Gpsune: a)
V=05V.,0) V=2V, uB)V=4V..Pesynratu cy npuka3aHu 3a JBa MOJEIA: y IPBOM MOJIEITY je

rpadeH Ha cyrncTpaTy KOju IOJIp>KaBa JABa ONTHYKA OHOHA (ITyHE JIMHU]E), a Y JPYTOM je rpadeH Ha
CTaTUYKOM CYIICTpaTy (MCIOpeKHJaHe JIMHUje) MU 3a TpU pasInuuTe TYCTHUHE JONHpama:

Nn=4x10"cm™?(ranka npea mumauja), N=29x10"cm™(upBena nuHHja cpemme eGIBHEE),
N =65x10"cm™ (nyna riaBa InHMja).

Kako Ou peraspHHMje omumcanu edekar Tajaca ycien Tuia3MoH-(GOHOH XUOpHIu3aIuje Ha
cimim 5.4 je npukasana 3apucuoct @ (X) y pasnu rpadena (z=0) nmpu y =0 3a NPOTOH KOjH Ce

kpehe jtyx X-oce 3a Tpu 6p3une: V=05V, 2V u 4V, Ha pactojamy Z, =5 A usnan rpadena koju je

JOIMpaH TIycTHHaMa Haenektpucama: N=4x10"cm™, n=29x10"cm™ u n=65x10"cm™,
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[Ipukazana cy nBa ciydaja: ciydyaj rpadeHa Ha CTaTHUKOM CYICTpaTy M ciiydaj rpadeHa Ha
CYICTpaTy KOju HOoAp>kaBa Ba (POHOHCKA MOAA.

Ha cium 5.4 a) je npukasaH cinydaj yectuue koja ce kpehe 6p3unom v=0.5V. . OBa 6p3uHa

j€ HWXKa oj mpara moTpeOHOr 3a IMojaBy edekra Tajaca Tako Jia MPU OBOj Op3MHU OH H30CTaje Y
CJIy4ajy CTaTUYKOT CYIICTpara. ¥ ClIydajy CyICcTpaTa Koju moapkana ()OHOHE yCIie I T1a3MOoH-(hOHOH
XuOpuaM3amyje Ao0ja3u 10 mojaBe edekra Tajaca y BUAY MalUX ald MPUMETHHX OCIWIaIuja

norennujana @, Ha pacrojammMa X <Vvt. Ilepuox oBUX ocumianuja He 3aBHUCH OJ T'YCTHHE

Jonupama N, MTO je JOII jeJaaH ToKaszaTresb Ja je edekaT Tajaca TOBE3aH ca IOCTOjamkeM
HEIMCIIEP3UBHE TPaHE HIDKE SHEPruje HacTae nmpu xuopuau3aiuju Dirac-osor miasmMoHa u GoHOHA

Yy4eCTaHOCTH @,,. Ha ucToj ciuum ce Takohe Mojke NPUMETUTH [a aMIUIMTYja OCLHJIaIMja
noternujana O, omnasa ca mopacToM ryCTHHE JOIMpara N mTo ce Moxe odjacHuty Behnm Landau—
OBHIM TMPUTYIICHEM TOMEHYTE TPAHE Y 30HH JeTHOUSCTHYHUX YHYTAP30HCKUX Ipeliasa.

Ha cnukama 5.4 0) u B) MOXKeMO J1a BUIMMO J1a je Ha pacTojambuMa X <Vt 1omwio 10 edexra
Tajaca 3HATHO jader WHTCH3UTETa HETO y IMPETXOJHOM Cliydajy. bp3uHa dYecTuie je y OBHM

ciaydyajeBuMa Beha ox mpara motpeOHOr 3a edekar Tanaca (V>Vp). ¥V ciaydajy oBHX Op3uHa KOX

CymcTpata KOju MojpkaBa ()OHOHE J0Ja3d 0 TO0pacTa aMIUIUTYZAa OCLMIOBama JOK IEPHOAN
OCIIMJIOBamha OIaJ[ajy y OJHOCY Ha CiIy4aj CTaTHUKOr cyrcrpara. [IpernocTaBiba ce 1a je JOomuio 10
U3MeHa y oONuKy ocumnanuja norennujana P, momro je pouwto xo nodyhusama Dirac-osor

IUTa3MOHA YHja je AUCIep3nja 3HATHO H3MEheHa XUOpUAn3alujoM ca oHOHUMa CyTICTpaTa.

Ca npyre crpaHe, Ha CIMIHU 5.4 je MPUMETHO Ja yclie] I1a3MOH-(pOHOH XUOpHUIU3alije He
Jona3u 10 3Ha4ajHUX poMeHa y oonuky P, Ha pacTojamuMa y OIMCKOj OKOJIMHH HAeJIEKTPUCAHE

gyectuie ( X ~ Vt ) Ha KojuMa J0J1a3u J0 M0jaBe JIOKATHUX eeKkaTra KOju Cy OJrOBOPHHU 32 IMMOCTOjambe
3aycraBHe cuie Fs u cuie nmuka Fim 0 kKojuma he caga 6utu Buie peyn.

5.1.4. 3aycraBHa cHJIa ¥ CHJIA JIMKA Y 3aBUCHOCTH 0/ Op3MHEe NPOTOHA

Ha couum 5.5 npukazane cy 3aycraBHa cuia Fs u cuna nuka Fim y 3aBUCHOCTH 071 Op3uHE
IPOTOHA KOJU ce Kpehe Iyxk X-oce Ha pacTojamy Z, =5AusHan rpadena croHTaHO HOMEpaHOT

HaeneKkTprucameM rycruae N=29x10"cm™, kao u Ha 3HaTHO BehieM pacTojamy 2, =50 A usnan
rpadeHa 3a TpPH pasTMUMTE TyCTHHE HaemekTpucama: N=4x10"cm™, n=29x10"cm? u
n=65x10"cm™. OBxe MOKeMO 1a MPHMETHMO Ja ILIa3MOH-(DOHOH XHOPHIH3AIAja TOTOBO HEMa
yTHUIlaja Ha 3ayCTaBHY CHITY M CHJTY JIMKa 3a Op3uHe HUXKE OJ] IIpara, Tj. V< Vg IITO ce MOXKe 00jaCHUTH

YUEBEHUIIOM Jla Cy 3a pacTojama X~Vt u npu Op3uHama V < V. JOMHUHAHTU jeJHOYECTUYHU

YHYTap30HCKH MpeNa3u U y MOTIYHOCTH MOTUCKY]Y KOJEKTHBHE OCLMJIAIMje Koje O MOoTUIaNe o]l
HIDKE TpaHe HacTajle HaKOH Ienama XxuOpuansoaHor Dirac-oBor mia3mMoHa u (POHOHCKOT MOJa

@, - Ca Ipyre cTpaHe, IPUMETHU Cy 3Ha4ajHU e(EKTH KOj€ NMa II1a3MOH-(OHOH XHOpHIU3anrja Ha
3ayctaBHy cuiy Fs Ha cniuiu 5.5 a) npu Op3uHama V > 2V, , Kao ¥ Ha cuily Jiuka Fim Ha caunum 5.5 6)

npu Op3uHaMa V >5V.. OBakaB pe3ynraT MOXe Ja ce 00jaCHH THME Jla IPU JOBOJHHO BEIHKHM

Op3uHamMa MpPOTOHA J0Jia3W JO MoOyhWBama CBE TpU TpaHE HACTaJIe HAKOH IUIa3MOH-(OHOH
xubpuanzanuje ca ciuke 5.2. Kaga ynopeaumo noHaiame 3ayCTaBHE CUIIE M CHJIE JIMKA 33 PacTOjamba
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npotona z, =5Awu z, =50 A 3a rycruny maenextpucama N =29 x10"'cm~ moxeMo 1a IpUMETHMO
na cy eexT mia3MoH-(hOHOH XUOpHaU3aIije Majao U3PaKeHUjH Ha BehuM pacTojamuMa.

ZD=50 A
-0.6 ZD=5 A
o ]
~
E
- -0.8 .
n=4x10"cm” |
Lo n=29x10"ecm™
o n=65x10""cm”
! 1 L 1 N 1 " 1 " |
0 2 4 6 8 10
V/VF

Cnmka 5.5: 3aycraBHa cuna Fs (cnuka a)) u cuina nuka Fim (ciuka 6)), HOpMupaHe ca
F, = Z%€’/(4z7), mpukazane xao yHkmmje 6p3une V (koja je Hopmupana ca V) mpotona (Z = 1)
Koju ce kpehe iy X-oce Ha pacTojamy Z, =5 A usnan rpadena (myHa npBeHa JTMHUja) TOMUPAHOT
HaeekTprcameM ryctuae N=29x10"cm™, xao u Ha pacrojamy z, =50 A m3nan rpapena 3a tpu
pasimmunTe TycTHHe Haenektpucama: N=4x10"cm™(tanka upra mmamja), N=29x10"cm™

(upBeHa THHHja cpemmbe acopuHe) 1 N =65x10"cm™ (nyna mnasa nuHuja). Pesyrratu [102] cy
IPHUKa3aH! 3a J[Ba MOJIENA: Y TIPBOM MOJIENy je rpad)eH Ha CyNcTpary KOju MOApKaBa JBa ONTHYKA
¢doHOHa (TyHe JTUHH]E), a y APYToM je rpadeH Ha CTaTHUYKOM CYIICTpaTy (UCTIpEeKUIaHe JINHU]JE).

Ha cnukama 5.6 u 5.7 npukaszaHne cy 3ayCTaBHa CHJIa M CUJIa JIMKA Y 3aBUCHOCTH O] TYCTHHE
HaeJIeKTpHucama rpadeHa 3a Tpu pazauuure Op3uHe nporoHa: V=05V, 2V, u 4V, kao u 3a aBa

pactojama: Z, =5A u z, =50 A . Ha oBum ciiukama ce Takole MOke IPUMETHUTH /12 I1T1a3MOH-(QOHOH

xubpuausanuja npu Op3uHama V >V uma Behu yrtunaj Ha Fs u Fim npu Behem pacrojamy, Tj.
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z, =50 A. One je Takohe npumeTHO 11a je miazMon-hoHOH XubpUM3alKja umMana sehu yTuiaj Ha
3ayCTaBHY CHITY Ha CJIMIIM 5.6 HEro Ha CHITY JIMKa Ha CIIMIHN 5.7 MOIITO je u300p Op3uHa MPOTOHA Ha
OBMM clIMKama OMO TakaB Jia He OKpuBa Op3uHe V >5V, Ha KojuMa IIa3MOoH-(OHOH XUOpuau3anmja
MMa HajBUIIC yTUIIaja Ha cuiTy Jiuka (ciauka 5.5 0)). Ca apyre cTpaHe, IPUMETAH je yTUIIA] TUTa3MOH-
(dhoHOH XMOpUIM3alMje Ha 3ayCTaBHY CHITY Ha CIIMIIH 5.6 4ak ¥ Ha Op3uHaMa MambKiM o7 Op3uHe mpara,
1j. vV=0.5V, , HapOuMTO pU HUCKUM I'yCTHHAMa HaelleKTpucama N. 3anpaso, y ci1y4ajy ,,c10001H0r"
rpadena (N —0) Ha cCTaTUYKOM CYICTpATy HEMa 3ayCTaBHE CHJIE, IOK y CIy4ajy CYICTpaTa Koju

nojpxaBa ()OHOHE HWIAK MOCTOjH HEKAa KOHAYHA 3ayCTaBHA Cuia. Moryio OM ce 3aK/by4uTH J1a
,,CII000THH " TpadpeH caMo eMMMHUYHO eKpaHupa (POHOHE CyIcTpara.

0.35 F —
o0 b (@) z=5 A

0.25
0.20 |
0.15F

A\
W
A\ |
A\

— rtpaden-SiOz-poHOHN
0.01 . 7]
_____ rpaden-Si0z-cTar.

B 0.00
035
0.30
0.25
0.20
0.15

0.01

0.00 i , | . l : | . 1 . -
0 20 40 60 80 100

n[xlOchiﬁ

Cimka 5.6: 3aycraBua cuma Fs [102] (mopmupana ca F, =Z%’ / (42%)), npukazana kao
¢byHKIIM]ja TycTUHE HaeleKTpHucama N 3a npoToH (Z = 1) koju ce kpehe ayx X -oce U3Hax rpadeHa 3a
IIBa pacTojama: a) Z, =5 A u6) z, =50 A, v Tpu paznmamTe 6psume: v=0.5V, (TaHKa IpHA THHE]a),
V=2V, (upBeHa IMHUja cpeamwe AeObrHE) U V=4V, (IyHa Iu1aBa JuHUja). Pesynratu cy npukazaHu

3a JIBa MoJieNa: y IPBOM MOJIETY je TpadeH Ha cyrncTpary Koju moprKaBa JABa ONTHYKa (OHOHA (ITyHe
JIMHU]E), a Y APYToM je rpadeH Ha CTAaTUYKOM CYIICTpaTy (MCIpEeKUIaHe JTMHH]E).
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— rpaden-SiOx-hoHoHM

————— rpaden-SiO,-cTar.

n [xl()“cm'z]

Cimka 5.7: Cuna nuka Fin [102] (Hopmupana ca F, = Z%€° / (42%)), npukazana kao pyHKIHja
TYCTUHE HaeJleKTpucama N 3a mpotoH (Z = 1) koju ce kpehe ayx X-oce u3Haj rpadeHa 3a JaBa
pacrojama: a) Z, =5 A uo6) z, =50 A, v Tpu pasmuunte 6p3une: v=0.5V, (TaHKa IpHA TMHK]a), V=2
V¢ (ipBeHa ITMHH]a cpelibe AeOpbuHe) U V=4V, (IlyHa [1aBa JIuHUja). PesynraTu cy npuka3aHu 3a 1Ba

MoJiesia: y MpBOM MoOJeNy je rpadeH Ha CyncTpaTy KOju HoJprkaBa JBa onTHYka (oHOHA (IyHe
JMHHU]E), a Y APYroM je rpadeH Ha CTAaTUYKOM CYIICTpaTy (MCIpeKHIaHe JIMHH]E).
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5.2. McnuTtuBame mjia3MoH-GoOHOH XuOpuau3amnuje y cucremy rpageH-
Al:O3-rpaden

Y 0BOM noriaBspy ce 6aBUMO HCITUTUBAKBEM TTa3MOH-(DOHOH XHOpUIU3alije y CUCTEMY KOJU
ce cacToju of JiBa ciioja rpadeHa ca ymeTHyTuM auenekrpukoM (Al203) nsmelyy mux. Ha ciuiu 5.8
JICBO je MpHKa3zaHa KPHCTalIHa CTpykTypa cucrema rpaden-Al,Osz-rpaden Ha K0joj ce Buau aa
MOCTOjM HEKO KOHauHO pacrojame h m3mely cioja rpadena u AlpOs. Pagu jenHocraBHOCTH, Y
yrpourhieHoM MOy IPUKa3aHoOM Ha CIIUIM 5.8 1ecHo, 0BO pacTojame je 3aneMapeno (1j. h = 0) qox
cimoj Al2O3 mocMaTpamMo Kao XOMOTEHH CJIOj JMEICKTPHKA JeOJbUHE d KOjU je OIHCaH
nuenekTpudHoM GyHKIHjoM & (@) . CnuuHo Kao y ciydajy noaiore cauntbene o SiO2 y3umamo ia

cioj Al2O3 uma nBa nomunantHa FK (oHOHCKa Moma Ha ydectaHocTHMa oko 56 meV u 110 meV
(xao 1miTo je Beh momeHyTo y noriasiby 2.3). Ob6a cioja rpadena nocmarpamo kao 2D cucreme koju

Cy OIHMCAHN [OJapU3aLMoHUM QyHKLMjama 7, , (0, @).

A
zZ zZ

rpadeH rpadeH
a/2 T w TrwTrTTe [ h a/z CeTTrTTRERw T T T T

&s(w)

v

-a/2 T A TOT T

rpaden

Cauka 5.8: (Jleeo) Kpwucranna crtpykrypa cucrtema rpaden-Al2Os-rpaden. (/lecHo)
Vupourhen mozen cucrema re je Al2O3 anpokcuMupan XOMOT€HHM TUEICKTPUYHUM CII0jeM 4Hja je

nuenektpuuna pyukuuja & (o) .

5.2.1. JIunenexrpuuHa pyHknuja cucrema rpaden-Al2Os-rpaden

Huenextpuuna Gpynkuuja & (@) cnoja Al203 y oBoM ciydajy uma o6k [86]:

0)]'—2 601'—2
ALO Y ir ! 02 or i o1
& ’ 3(60) = Eox +(80x ~Eox ) 12 2 +(gox _gox) 12 2 (528)
Wrgy =@ — 1010, oy =@ — 1010,
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! i

!
=" &l u &) onThuka, cpelba, U CTaTHYKA IEPMUTUBHOCT, @)y, U (X, CY TIPBa M Jpyra

rje cy &

tpancBep3aiHa onruuka (TO) yraoHa ywectaHocT (IIpH 4eMy je (o, < @roy), @ Yrop U Vioy CY
¢dakropu npurymiema oaropapajyhux TO ¢onona. Kopumrhenu cy cneaehu napamerpu: ggx' =12.53,

el =127, &' =3.20, o, =48.18meV, @y, = 71.41meV, y,, =1.74meV u 7., =6.82meV.

Huenextpuuny ¢yHkuujy &£(q,®) koja ommcyje cucrtem rpadpen-Al.Oz-rpaden modujamo

kopuctehu muaykoBany I'd Gmd (Z,Z') KOja IMpejcTaBba JAPYrd wiaH y jemHauwnu (3.128). ¥V

. a .
cnydajy z=2"= 5 UMaMo J1a je:

27 1

G (q,0)== -1 5.29
S L (R(q,0)+25,(q, @) - L & (@) cosech (aa) .
g\ Ad 2 R(q,)+2S,(q,®)
3Hamo 1a je:
= 2 1
Gin q’a) = _1} (530)
(%)= L(q,w)
[Mopehemem (5.29) u (5.30) nobujamo:
1 1 & (w)cosech?(ga)
,w)==(R(q, 2S,(q,m))—= 5.31
£(0,0) =2 (R(d,0)+28,(q,0)) -3 R (0,0) 250, ) (5.31)
3amenom (3.104) u (3.109) y (5.31) nobujamo 1a Baxku:
2 2 h2
£(9, ) =%{1+ &, (w)coth(qa) + Az Zz(q,a))}% 7 (@) cosec 4 (q?)
e
1+ ¢, (w)coth(qa) +T;(1(q,a>)
(5.32)

5.2.2. lucnep3uoHe pejanuje

Jlucniep3noHe KpuBE KOj€ OMHUCY]y KOJIEKTMBHE MOJOBE KOJjU CE jaBJbajy Y OBOM CIyuajy
n00ujaMo pellaBambeM jeJHaunHe:

£(q,w)=0 (5.33)

Taxole, cBu (hakTopu MpUTyIIeHa Cy 3aHEMapeH! M cMaTpamo Ja Cy UMardHapHH JIEJI0OBU
MOJIAPU3ALMOHUX (DYHKIIM]ja ;(l(q,a)) u p, (q,a)) OpUOJIMKHO jeTHAKH HYIU. Y CIELUjaIHOM

ciyJajy, Kama cy mojapu3anudoHe — QyHkmuje o00a  cinoja  rpadeHa  jegHake,  Tj.
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2.(9,0)=z,(9,0) = (09,@), jennaquna (5.33) moxke aa ce HaNMIIE KAO MPONU3BOJ CUMETPHIHOT

(5.34) u anTucumerpuysor (5.35) xuOpuIU30BaHOT MOJIA!

L+ 5790 )coth{% ‘Z’ AQ@)=0 (5.34)

1+ &M o )tanh[ Za} 4z e’x(d,0)=0 (5.35)

Jennauune (5.34) u (5.35) MoxemO Ja HANUIIEMO Yy ONTHYKOM JIMMHUTY Kopuctehu
MOJIAPU3AMOHY (PYHKIIH]Y U3paKEeHY MPEKO MPOBOJAHOCTH JonupaHor rpadena o(w) xaga q —0:

x(q,0) = % (5.36)

|ntra

IJIe IIPOBOAHOCT MPEACTaBIba 30Hp YHyTap3oHCKe 0 () u Melysoncke o™ (@) mpoBoxHOCTH

intra inter
(o2

o(w) = (w)+ 0™ (w) xoje cy uspauynare y [103] xopumhemem RPA merona. V ciydajy ca

3aHEMapeHUM MPUTYIICHEM Ha HYJITO] TEMIIEpaTypH, YHYTap30HCKa MPOBOAHOCT je Drude-osa 1 nma
00JIUK:

iE e

Gintra (a)) — (537)
w
J0K Meljy30HCKa poBOAHOCT cajaa uma oomuk [103]:
L o < 2E, (5.38)
4r |\ 2E; —o

[Tonapuzamuona ¢yHkuMja rpadeHa ca KOHAYHUM NPUTYLIEHEM je JaTa y JoJaTKy /.3 U
Ha3uBa ce Mermin-oBom nonapusanuoHoM GyHkimjom. M3pauynara je momohy MDF-RPA meTona.

Pagu mopehema pesynrara ca pesynratuma gooujeHum ontuukum ab initio-RPA meromom,
nojlapu3aiMona (QGyHkuja rpadeHa ca KOHAUHUM MPHUTYHICHEM je H3padyHara KOpHUIIhemeM
cnenehe yHyTap30oHCKe U Mel)y30HCKE TPOBOTHOCTH:

H 2
"™ (w) S (5.39)
ﬂ(a)+ Iyintra)
- ie? 2E. —w) + 72 _
" () = = 1, (26 w)z T il 14 Larctan 2=2Ee _ L grotan 22Ee
4|27 (ZEF +a)) +7iiter 4 Vinter T Vinter
(5.40)

TI€ CY Vinga X Viner YHYTAP30HCKO M Mel)y30HCKO MPUTYILIEHE, TUM PEIOM.
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5.2.3. Mopehemwme EELS cnexrapa

Kaxko 6u mogpoOHuje ncrnuranu xubpuausamujy usmely derupu FK ¢onona y cadupy u nsa
Dirac-oBa mna3mona y rpadeny nopeaunhemo EELS cnekrap cucrema xoju cMo no6uiam y3 nmomoh
MDF-RPA meTtona ca nucriep3noHUM KprBama Koje cy u3padyHare kopuirhemem ontuakor MDF-
RPA merona xao u Drude-osor mozena. [Topenuhemo moOujeHe pesynirare ca pe3yiTaTuMma Koje je
Hai capaanuk goir. ap Vito Despoja uspauynao kopuctehu ab initio RPA mero.

Ha counm 5.9 a) je mpukasan EELS crnekrap y pemykoBanom (Q,) IpoOCTOpY 3a CHCTEM
rpaden-Al2Os-rpaden u3pauynar onrtuukum ab initio RPA meromom, nok je Ha cioumm 5.9 0)
npukazan EELS cnekrap nobujen ontuukum MDF-RPA meTonom 3a uctu cuctem. Kog 06a metona

kopuniheHe cy cieqehe BpeJHOCTH 3a YHYTap30HCKO U Mel)y30HCKO mpurymesme: ¥, =10 meV u
Vinter =20 MeV . Ha ciuum ce jacHO BHIM 10CTa J0OPO Cllarame 0Ba J1Ba CIIEKTPa IUTO U Y HPHIOT

BasmuaHocTH onTHykor MDF-RPA meroma koju je ceMu-KiiacMyaH Mma W PadyyHCKH JOCTa Mambe
3axteBaH o1 ab initio RPA merona. Kox 06a ciektpa ce jacHO BUIM IECT XUOPHIU30BAHUX TIA3MOH-
¢dbonoH Moj0Ba. [TomTo ce paju 0 CHMETPUYHOM CHCTEMY, OBHX IIECT MOJOBA MOKEMO J1a ITOICTTUMO
y IBE Tpyle: CHMETPUYHY W AHTHCHUMETpPHUYHy. [IyHOM LpHOM JMHHjOM Cy TpPEACTaB/bCHE
JHCTIep3HOHE KPUBE OBUX IIECT MOJIOBa U3pauyHate KopuitheweM ontuukor MDF-RPA metona rae

je ypauynara £ (w) nara ca (5.28) ca zamemapenum npurymemeM. KopumhemeM jennaunse
(5.34) nobwuja ce na cy @, ,®, ¥ @, aCUMETPUYHU MOJOBH, 10K ce y3 nomoh (5.35) nobuja na cy
@ ,, N @ CcUMETpUYHH MOJOBU. OBHX IIECT AMCICP3UOHUX KPUBA CC OMIMYHO IOKJIAMNajy ca

Makcumymuma y uHTeHsutetry EELS cnekrapa mrTo he wnam momohum ma  oapeaumo
TUTa3MOH/(POHOHCKY MPUPOTY KOHKPETHOT MOJA.

[TaprocT ompeheHor moma Moke Ja ce WCIHMTA y3 TOMOh JIBa TaykacTa HaelleKTpHUCamba,
HaenekTpucana ca Q1 m Q2 m Baxku wm Q1 = Q2 = Q wm Q1 = -Q2 = Q. Haenekrpucama ce

. a :
CUMETPHUYHO IMOCTaBJ/bajy Y CHCTEM ca ciiuke 5.8 y z = i(z+0*](0* je MHOUHUTE3UMATHO MaJl

Opoj) 1 HaeleKTpucame ce Mema kao QCOSwt rae je @, CBOjCTBeHA y4eCTAaHOCT XUOPHIM30BAHOT

Mozna koju ce wucnuryje. llojenuHaunu cumerpuyHu Moja je Moryhe mnoOyauTu Kajga cy
HAEJIEKTPUCamka UCTOT 3HAaKa U YMHE CUMETPUYHM CHCTEM JOK HaelIeKTpUCama Pa3IMYUTOr 3HAKa
YIHE aHTUCUMETPUYHH CUCTEM M MOTY J1a T00Ye aHTUCUMETPUYHE MOJIOBE.

Takohe, Ha cmunu 5.9 ce MOke BHJIETH Ja MPUPOJA XUOPUAM30BAHUX MOJOBA 3aBUCH O]
BpenHocTH (. Kana ( y3uma BelMKe BPEAHOCTH, MOJOBH @ W @, JOCTA HAIMKY]y Ha (OHOHCKE

MOJIOBE, 10K MOJIOBU (), HAIHMKY]y Ha Iu1asMoHcke. Ca apyre crpane, kaga ¢ — 0, y 3aBUCHOCTH O]
cUMeTpHje ojpeheHux mMoJoBa Moxe Aohu 10 jake xuOpuauzanuje msmely Hekux oxa wmux. Ha
npuMep, Kaja ce CHMETPHYHH (OHOHCKM MOJOBH @ W @, Haly y ONM3MHM CHMETPHYHOT

IUIa3MOHCKOT MOJia @, , OHH jaKO MHTEparyjy ca @, | Ipey3HMajy HeroB INIa3MOHCKH KapakTep.
Hacynpot Tome, aHTHCHMETPUYHN MOJIOBU @ ,®, ¥ (; CEKYy CHMETPHYHHU MOJI @, 0e3 MHTepaKIyje

JOK JJMHEAPHU MOJ| (), HE MHTEparyje HU ca JeJJHUM O]] OCTaJIUX.
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-Im[1/e(w)]

o [eV]

0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08
Tanacuu BexkTop g[nm!]

-Im[1/e(w)]

o [eV]

0 001 002 003 004 005 008 007 008
Tanacuu Bektop g[nm!]

Cauka 5.9: EELS criektap y peaykoBanom (g,w) mpoctopy 3a cucteM rpaden-Al.Oz-rpaden
[104] u3pauynar: a) ontuukum ab initio RPA meromom u 6) ontuukum MDF-RPA wmetomom.
Pacrojame uzmel)y ciojeBa rpadena nsnocu a = 5 nm u oba cioja rpadena cy nonupana o Er = 200

meV. LlpHe JMHMje MPEACTaBIbajy AMCIEP3MOHEe KPUBE LIECT XMOPHAM30BaHUX MOJ0Ba (@, , @, W
@) nobujene ontuukuM MDF-RPA MeTOf0OM 10K LpBEHE TauKacTe JMHHjE MPEACTABIbA]Y
JMCTIEP3MOHE KPHBE JIBa Mojia Hajsehe yduecTaHocTH (. ) KOju ¢y Jo6ujeHu y3 nomoh Drude-osor
Mmojena. Tanka Oena JTMHUja NpeACTaB/ba ropky rpaHuly obxactu (@ =Vc(Q) y K0joj 1oja3u 10

YHYTap30HCKHUX jeTHOYECTHYHNX o0yaa (77° <> 7)) y anpokcumManuju Dirac-osor koHyca.

JlBe UpBeHe TauKacTe JMHHUjE HA CIMIM 5.9 O3HAUYEHEe ca @y MpEICTaBIbajy MUCIEP3HOHE
KpHBE OJroBapajyhux XuOpuau30BaHHX MOj0Ba jgobOujeHe kopuinmhemem Drude-oBor momena 3a
IIPOBOJTHOCT ciiojeBa rpadeHa, o = o™ u3 (5.37) ca 3aHeMapeHHM TpHUTyIemheM. OcTale YeTHpH
JMCTIEp3HOHE KPHMBE M3pauyHate Kopuuthemem Drude-oor mMonena (@) u @s*) HUCY IpHKa3aHe
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TIOIITO Ce y MOTITYHOCTH ITOKJIAMajy ca IUCIEP3NOHNM KpHBaMa @] U @, AOOMjeHHM KopumhemeM

., KOMILIETHE" IPOBOJHOCTH & =o' + o™ ((5.37) u (5.38)) y ontiukom MDF-RPA mozeny.

-Im[1/e(w)]

o 01 02 03 04 05 06 07 08
Tanacuu Bektop g[nm]

-Im[1/e(w)]

o [eV]

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8
Tamacan Bektop g[nm!]

Cimxka 5.10: EELS y (q,w) npocropy 3a cuctem rpaden-Al2Oz-rpaden [104] uzpauynar:
a) MDF-RPA metonom u 6) komOuHatmjom ontiukor ab initio RPA metoaa u kommietHor ab initio
RPA metona. Pacrojame u3mel)y crojeBa rpadena usnocu a = 5 nm (kao u ae6spuna cinoja Al203) u
oba cmoja rpadena cy mommpana jgo ErF = 200 meV. Taukacte po3e IUHHU]jE TNPEACTABIHA]Y

JUCHEp3UOHe KPHBE TPH HemapHa Moja (@, ,@, U @, ), JAOK Cy TauyKacTUM OelMM IHMHHjaMa
Ipe/CcTaBIbeHE AUCTICP3NOHE KPUBE TpH MapHa Moja (@, , @, 1 @, ) nobujene ontuakuM MDF-RPA

MeTtoaoM. TaHke Oele TMHU]e TIPEICTaB/bhajy TPAHUIIE 00JIACTH Y KOjUMa JI0JIa3H JI0 JeAHOUYECTUIHUX
(yayTap30HCKUX B Mel)y30HCKHX ) MoOyaa y rpadeny normupanom a0 Er= 200 meV.

Ha cimnm 5.10 je nmpukaszan EELS cniextap y mpommpenom (g,w) mpocTopy 3a cucteM rpadeH-
Al;O3-rpaden m3pauynat: a) MDF-RPA metoom (rze je y3ero aaje y =10 meV ) u 6) ab initio RPA
METO/IOM 32 UCTH CUCTEeM. TauKkacTHM JIMHU]jaMa Cy MPeICTaBbeHE JUCIIEP3NOHE KPUBE N3padyHaTe
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Ha UCTH HaYWH Kao Ha caui| 5.9. W Ha ciumm 5.10 a) kao u Ha ey 5.10 6) ce Moxe BUACTH 1A y
EELS cnextpy aoMuHHMpajy IUIa3MOHCKE TpaHE HAjBUIIE CHEPrHje Koje ce JIeNmo Claxy ca

JIMCTIEP3UOHMM KpUBaMa 100ujeHuM 3a monoBe @ 3a ( < 0.15 nm™. 3a Behe Bpeanoctu (,
makcumymu 'y EELS cmektpy mo6ujenom MDF-RPA wmeromom pacty nocra Opxe Ox @;

aucnep3nonux kpusa. Ca Jpyre cTpaHe, 3aHUMJbHBA j€ YHEHLCHHUIIA J]a CE OBE IHCIICP3UOHE KPUBE
nocTa 100po ciaxy ca makcumymuma y EELS criektpy no6ujenom ab initio RPA metogom.

Ha wucroj cmuiu ce Takohe moske BuueTu gocta ao0po cmarame y EELS cmekrpuma Ha
cimkama a) u 6) 1o < 0.3 nm™. 3a Behe BpenHOCTH TamacHor 6poja Makcumymu y EELS criektpy,

no6ujenom MDF-RPA meTomom Koju oarosapajy @, MOAOBHMA, CY IIOMEPEHH Ha BHILE Y CMEpPY
TapajiesHOM ca FOPH-0M IPaHHUIOM ( @ = V() YHYTap30HCKHUX jeJHOYECTHYHUX TIpenasa T < . Jlo
OBOT MOMEpara J0J1a3u yciea Kopuiihema anpokcumanuje Dirac-oBor konyca. Ca npyre ctpase,
JIICTICP3MOHE KPUBE KOje OIKCY]y @} MOJOBE Ce CIaxy A0CTa J00pO ca MO3HIHjaMa MAKCUMyMa y
EELS cnextpy no6ujenom ab initio meromoM, gak 10 rpanuie 3a Mehy3oHcke me>n npenase. OBu
MaKCUMyMHU CEKY TOpHY IpaHuiy (@ =V.(Q) yHyTap30HCKUX jeJHOYECTHYHMX HpeJa3a T <1 Ha
q = 0.45 nm™. ¥ 06a EELS-a ce Takohe MOKE BUJIETH /1a & MAKCUMYMH KOjU OJIrOBapajy @i U @

MOZIOBMMa cHajajy kaza je q = 0.3 nm™, nok ce oarosapajyhe mucrneps3noHe KpuBe crajajy TeK Ha
-1
q~=~0.6 nm™.

Ha counm 5.11 je npukasan EELS cmekrap y pemykoBaHom (Q,w) MpOCTOpY H3pavyHAT
orntuukuM ab initio RPA meTosom 3a 4eTupu aHTUCHUMETpHUYHaA cucTtema: a) BakyyM-Al.Os-rpaden
(EF = 200 meV), 6) rpaden (Er = 200 meV)-Al203-Bakyy™m, B) rpaden(Er = 0 meV)- AlxOs-
rpaden(Er = 200 meV) u r) rpaden(Er = 200 meV)-Al2Os-rpaden(Er = 0 meV). Pacrojame uzmehy
ciojea rpadera uzHocu a = 5 nm (kao u ne6sprHa ciaoja Al203). Y cBakoM o1 mocMarpaHa 4eTupu
cirydaja JIoJ1a3u JI0 rojase jenHor Dirac-oBor mia3mMoHa y I0IMMpaHoM Ciiojy rpadeHa 0K ce ca Ipyre
crpane cioja AloO3 Hanasu Wiu BakyyM WM Heaomupanu rpadeH koju He moapxkasa Dirac-os
wia3moH. [Tomenytu Dirac-oB mia3mon ce xubpuausyje ca uetupu FK donona y cabupy tako aa 'y
CBa YETHPH clyyaja Ha ciauim 5.11 Mory ga ce jacHO BHJE MeT XMOPUAM30BAHUX TIa3MOH-(HOHOH

MojoBa. Jlucrep3noHe KpHBe OBUX IeT MOJAOBA (@ ,@,,®;,®, U @, ) NPEIACTaBIbEHE Cy IYHUM
PHUM JIMHUjaMa U u3padyHate cy kopumhemem jennaunna (5.33) u (5.32). INonapusarmona
byHKIHja ¥, (q , a)) jeaHor cioja rpadeHa je u3jeHaueHa ca HyJIOM JIOK je Imojlapu3aluoHa QyHKIHja
Ao (q, a)) Jpyror cioja u3pauyHata kopucrehu ontnuku MDF-RPA meton 3a nonupanu rpageH ca

HYATUM npuryuemeM. [lomTo je cana HapylleHa cuMeTpHja CUCTeMa, MOJOBU HE MOTY OMTH BUILIE
KJ1acCU(PUKOBaHM Ka0 CUMETPUYHM M aHTHCUMeTpuuHHU. Ha xpahumM TamacHUM QyXHHaMa MOJIOBU

@, ,0,,0, 1 ®,UMajy 00IHK CIIM4aH (POHOHCKUM MOJIOBHMA, JIOK () HAJMKYje Ha IJIa3MOHCKH. Y
AyroragacHoM pesxxumy ( — 0), nonasu 10 jake XuOpUAN3alHuje U LeNamba NIOMEHYTUX MOJIOBA ITa
@ ,0; 1 @, Caja U3rieajy Kao IUIa3MOHCKM MOJOBM JIOK MOJ @, HMMa ()OHOHCKM KapakTep.
DOHOHCKHM MOJ @, j€ JI0CTa HUCKOT MHTEH3UTETa U U3 HEroBOI HEIMPOMEHEHOr 00JIMKa ce MOXKe
NPETIOCTABUTH JIa C€ HUj€ XMOPUAN30BaA0 Ca JIPYTUM MOJOBUMA.
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o [eV]

0 001 002 003 004 005 006 007 008 0 001 002 003 004 005 006 007 0.08
Tanacuu Bektop g[nm!] Tanacuu Bextop g[nm™]

o [eV]

0 0.01 002 D003 004 005 005 007 008 0 0.01 002 003 004 005 006 007 0.08
TamacHu BexTop g[nm] Tamacuu BekTop g[nm™]

Cnmka 5.11: EELS y penykoBanom (g,w) npoctopy [104] u3pauynat ontuukum ab initio RPA
METOJIOM 3a acuMeTpuuHe cucteMme: a) BakyyM-Al2Os-rpaden (EF = 200 meV), 6) rpaden (Er = 200
meV)-Al.03-Bakyym, B) rpader(Er = 0 meV)-Al2Osz-rpaden (EF = 200 meV) u r) rpaden(Er = 200
meV)-Al20s-rpaden (EF = 0 meV). Jlebssuna Al2O3 croja usHocu a = 5 nm. Llpue nunuje
NpPEACTaBIbajy IUCIEP3UOHE KPUBE IET XMOPHUAM30BaHUX MOJOBA (@ ,®,,®;,®, U @ ) KOje Cy
nooujene ontnukuM MDF-RPA meTonom, 0K 1jpBeHe TauKkacTe JTMHH]jE TIPEICTaBIba]y TUCTIEP3NOHE
KpHBe 1Ba MoJia Hajsehe yduectanoctu (@, u @, ) nobujenux y3 nomoh Drude-oBor mozena. Tanka
Oena nMMHUja MpeCcTaBba TOPHY TPAHUIYy 00sacTh (@ =V () y K0joj J0Ta3Hu IO YHYTap30HCKHX

jemHouecTHuHHX odyna (7" <> z*) y anpokcumanuju Dirac-oBor koHyca.

VY cnektpy Ha cinuim 5.11 a) ce MOoke BHJIETH J1a TpaHa HAJIMK Ha IJIa3MOHCKY MMa HajBehu
uHTeH3uTeT. OBO je Mocieanla Tora mTo Ce eIeKTPOH KOjU ce KOPUCTH 3a MCIUTHBAaKkE CUCTEMa

Hanasu y Tauku Z=2a/2+0" tuk y3 cnoj rpadena (Er = 200 meV) koju okynupa Z=a/2 pasaH u
koju nmoapkaBa Dirac-os miasmon. Ha ciuiu 5.11 6) je nmpuka3aHa cynpoTHa cutyanuja. Cana ce
nonupanu cioj rpadena (Er= 200 meV) Hanasuy Z =—a/2 paBHHU JOK ce eIeKTPOH KOjU ce KOPHCTH

332 MCIIMTHBAHK-€ CHCTEMa HaJla3M THK y3 CI000Hy MoBpmuHy cadupa y Z=2a/2. OBo 10BOIM 10

cMamema MHTeH3uTeTa Dirac-oBor miasMoHa JOK je MHTEH3HTET (DOHOHCKOT MOjA @, 3HATHO
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nojayan. Ha o6e ciuke 5.11 a) u 6) ce Moxe BUIETH 10CTa 100pO claramke MakCHMyMa MHTEH3UTETa
EELS-a ca nucnep3noHnM KpuBama Koje ONUCY]y @ ,@;, @, 1 @ MOJOBE.

VY cnenehem kopaky hemo mopenutu ciuke 5.11 a) u 6) ca ciukama 5.11 B) u r) kako Ou
BUJIE/IN JI0 KaKBHUX MPOMEHA y CHEKTPY J0JIa31 Kaja Ce CJI0j BaKyyMa 3aMEHH CJI0jeM HEIOMUPaHOT
rpadena (EF = 0 meV). Ha caukama 5.11 B) u r) ce MOXe jacCHO BHICTH Ja yCJel IPUCYCTBa
HEJIONUPaHOTr rpadeHa J101a3u 10 CMambeba HHTCH3UTETa M TIA3MOHCKOT a ¥ (DOHOHCKHX MOJIOBA, Y
nopehewmy ca cnukama 5.11 a) u 6). Takohe, cama mocroju mano oacryname mMakcumyma EELS

CIIEKTapa O AUCIIEP3UOHUX KPUBUX KOJ€ ONUCY]Y @ , 5,0, U () MOJIOBE.

JlBe 1pBeHe Taukacte nuHHje HA ciaumm 5.11 o3HaueHe ca a)f u a)5° PeICTaBIbajy
JTUCIIEp3UOHE KpHWBE JBa Moja HajBehe ydectaHocTH Koje cy gobujene onrtuukom MDF-RPA
METOJIOM Y K0jy je ypauyHat camo Drude-oB neo npoBonnoctH (5.37). Ocrase Tpu rpaHe u3padyHare
y Drude-osom momeny (@, ¥ ) HHUCY NpHKa3aHe IOIITO Ce KOMILUIETHO MOKIAmajy ca

AUCIIEP3UOHUM KpuBaMa @, ,®, U @, A00MjeHHMM KopulnhemeM ,,KOMIUIETHE IPOBOJHOCTH

o =0 + "™ y3 onrrmuxor MDF-RPA.

Ha caunum 5.12 je npukasan EELS y npormmpenom (Q,w) mpocropy uspauynar MDF-RPA
METOJIOM 3a aHTHCUMeTpudHe cucteme: a) BakyyM-Al,Oz-rpaden (EF = 200 meV), 6) rpaden (Er =
200 meV)-Al203-Bakyym, B) rpaden (EF = 0 meV)-Al.Osz-rpaden (EF = 200 meV) u r) rpaden (EF =
200 meV)-Al;Oz-rpaden (EF = 0 meV). Pesynratu nobujenu ab initio RPA MeToiom y oBOM cityuajy
HUCY MPUKa3aHH MOIITO CE TOTOBO OJUTMYHO ClIaxy ca pe3yiaTtaruma nooujeaum MDF-RPA metoiom.
Jlo Manor Hecnarama nonasu npu sehum BpenHocTuMa TanacHor 6poja g > 0.3 nm™,

Cmuxke 5.12 a) u 0) onpaBaBajy 3akJbydke JoHemeHe 3a ciuke 5.11 a) u 6). Hauwme, kana ce
€JIEKTPOH KOJUM MCIUTYjEMO CHUCTEM Halla3u TUK Y3 €JI0j JomupaHor rpadena (ciuka 5.12 a) ), y

criekTpy goMuHupa Dirac-oB mia3mMoH @, . Y ciiydajy Kaia ce elIeKTPOH KOjUM HCITHTYjeMO CHCTEM

Hanasu TUK y3 Al2O3 (ciuka 5.12 6) ), y cnektpy nomunupa poHoHcku Mo @, . Ca npyre crpase,

npompenu crekrap gooujeH MDF-RPA Metonom mma Heke nHTepecaHTHe ocoOuHe. Haume, Ha
cmuim 5.12 a) ce moxke BuueTH jaa Dirac-oB mia3MoH M HAKOH yiacka y o0jact Mel)y30HCKHX

jenHodecTHUHMX T00ya (7 <> ) 3aap’KaBa HHTEH3HUTET 10K 3a ( > 0.4 nm™ mocraje mpommpes.
Ha cnuim 5.12 6), cynmpoTHO 01 IPETXOAHOT Cilyyaja, MOKEMO Jia BUIUMO Jia MHTeH3uTeT Dirac-oor

IU1a3MOHa HAarJo OMaja U HaKOH yiacka y obsact Mel)y30HCKUX jeIHOYeCTUIHUX modyna (7 <> z*)
u3je/iHayaBa ce ca HyJOM.

TaukacTum OenuM JMHMjaMa Ha cIUIMU 5.12 mpencTaB/beHE Cy AUCHEP3MOHE KPHUBE IET
XuOpUAN30BaHUX MOJIOBA (@, ,®,,®,,®, U @ ) NoOUjeHe pemaBameM jenHaunHe (5.33) onTHIKEM
MDF-RPA metosiom ca 3aHeMapeHUM MpUrynemeM. HanoMumeMo 1a ce Ha CBUM JIeIOBUMA CIIMKE
5.12, mpu BeNUKUM BpeTHOCTUMA (|, IMCIEP3MOHE KPUBE MOIOBA () U (), HaJla3e HA y4ECTAHOCTUMA

koje oxrosapajy TO dononnmMa @, = @y, 48 MeV u @, = @y, = 71 MeV. VY ucro Bpeme, Mmoxe 1a

Ce IOKaXXe Aa C€ IMpH BCIMKHUM BPECAHOCTUMA ( AUCIICP3UOHE KPUBE MOJ0Ba w, U @, HAala3c Ha
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o [eV]
o [eV]

6 01 02 03 04 05 06 07 08 0 01 02 03 04 05 06 07 08
Tanacun sextop g[nm'] Tamacmu BexTop g[nm-!]

0 01 02 03 04 05 06 07 08 o o1 02 03 04 05 06 07 08
Tamacanu BekTop g[nm!] Tamacan BekTop g[nm]

Cummka 5.12: EELS y npommmpesnom (g,w) npocropy [104] uspauynar MDF-RPA metomom 3a
acuMeTpuyHe cucteme: a) BakyymM-Al.Oz-rpaden (EF = 200 meV), 6) rpaden (Er = 200 meV)-Al20s-
BakyyM, B) rpaden (EF = 0 meV)-Al2Os-rpaden (EF =200 meV) u r) rpaden (EF= 200 meV)-Al,Oz-
rpaden (EF =0 meV). [le6spuna Al2O3 cioja uznocu a = 5 nm. bene Taukacre JHHUje MPEACTaBIbA]y
AUCHEp3UOHE KPUBE MET XUOPUIU30BaHUX MOJI0Ba ( @, , ®,, @, ,®, U @y ) nobujene ontuukum MDF-

RPA wmeromom. Tanke Oene JuMHUje NpeACTaB/bajy TpaHMILe 00JacTH y KOjUMa J0JIa3d [0
jeaHouyecTHUHUX (YHYTap30HCKUX U Mel)y30HCKuX) nobyaa 3a rpaden nonupan a0 Er = 200 meV.

y4ecTaHOCTUMA Koje oAroBapajy nospiuackuMm FK ¢dononnma aucror Al203, @, = @, =56 meV
U O, ® O, ~110meV.

VY cnektpy nobujenom MDF-RPA metogom Ha crnunin 5.12 a) 3a BeuKe BPEIHOCTH [ MOXKE
ce BHJICTH MOJIa HAJIMK Ha (DOHOHCKY Yy BHJIy WHTEH3WBHE XOPH3OHTAIHE JIMHU]jE KOja Ce Hala3u

usmely Be qucrep3uoHe KpuBe: @; U @, , Kao Y JOLI jeiHa JMHHU]ja 3HATHO cIabHjer HHTEH3UTeTa

usmely npyre aBe aucnepsuoHe KpuBe: @ M @, . Ca apyre crpaHe, y cnekTpy Ha cnuud 5.12 6)
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MOXEMO Jla BHUIMMO BpJIO MHTCH3MBHY XOPU3OHTAIHY JIMHH]Y, KOja ce ojm4yHO ciaxe ca FK
(oHoHCKOM MOTIOM @, ~ @y, *110 MeV 3a Bpennoctu Tanachor 6poja g > 0.03 nm™, kao u jom
jemHy XOpHW3OHTAJIHY JIMHU]Y JOCTa Clladujer MHTeH3uTeTa, Koja oaroBapa FK dboHoHCKOM MOy
HIDKE CHEPTHje O, R Wr, = 96 MEV .

Ha cnukama 5.12 B) 1 T) ce MOKe BHJIETH jaK YTHUIIA] cil0ja rpadeHa mocTaBbEHOT Ha MECTO
BaKyyMa y MPETXOJHUM citydajeBuma. Jlonasu mo momataor Landau-osor mpurymiema Dirac-oor

IUIa3MOHA y JonupaHoM rpadeny y obsnactu @ >V ( ycien nojaBe Mely30HCKUX jeTHOUECTUIHUX

nobyna (7 <> 7" ) y Hegonupanom rpadeny. IHTepecanTHO je na nmpurymieme Dirac-oBor miazmona
HUJ€ TOJUKO jako Ha ciui 5.12 B) Kaza je HemonupaHnu rpad)eH MOoCTaBJbEH ca CYIIPOTHE CTPAHE O]
eJIEKTPOHA ca KOjuM HcruTyjeMo cucteM. Ca Jpyre cTpaHe, MOCTaBJbalkbeM HeJomupaHor rpadeHa
TUK y3 IOMEHYTH eJleKTpoH, Dirac-op mna3MoH npakTHuHO HecTaje y obmactu ¢ > 0.04 nm™,

YKOIMKO IMOCMAaTpaMo JBE XOPH3OHTAIHE JMHHjE, HAJUK Ha (POHOHCKE, NpPHUKA3aHE Y

CIIEKTpUMa Ha ciukama 5.12 B) ¥ T'), MOXKEMO Jia BUJMMO Ja 32 BEJIMKE TanacHe OpojeBe Jieke Ha
MPUOIHKHO UCTHM €HEpryjaMa Ha 00€ CIIMKE aJld UM CE HHTEH3UTETH PA3IIUKY]y.
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5.3. Iopehemwe pa3anIUTHX TEOPHjCKUX MO/ €A JOCTYITHUM
ekcnepuMeHTaHO 100ujennm EELS cnexkTpuma

Y OBOM TNOMIaB/by MOPEAMMO pe3yjiTare Kojeé CMO JOOWIM y OKBHPY MPOIIMPEHOT
xuapoannamuukor (eHD) mozena u pesyiarare koje je Ham capamHuk goi. jap Vito Despoja
u3pauynao kopucrehu ab initio mero ca ekcriepuMenTanHo gooujenum EELS cextpuma. V okBupy
eHD wmopmena y3emu cMo na HemepTypOOBaHE MOBPIIMHCKE T'YCTHHE HAeNIEKTpHUCama H3HOCE

n’ ~115 nm? u n’ ~ 38 nm?. 3akbyumnM cMO a2 10 HajboJker clarama JOCTYITHHX
excriepumenTtanHux EELS crekrapa ca Hammm Mozenom onasu 3a ciaeaehe spenuoctu: @, =14.15
eV, o, =4.19eV, y_=2.18eV, y, =2.04eV,u o, =3.54eV (oarosapa f ~0.785).

5.3.1. Onruuka npoBoaAHOCT rpadena o(w)

Ha cnumm 5.13 cy npuka3aHu peajHu U UMarMHapHU JIe0 ONTHYKE MPOBOAHOCTU o (w) , Kao
u Opoj BaneHTHUX enektpoHa N, (@) koju yuecTByjy y moOynama Ha eHeprijama 0 @ y QyHKIHjH

eHeprujckux ryoutaka o (y eV). IIpencraBibeHu Cy pe3yaTaTtd Koje Mo u3padyHaiu y oksupy eHD
Mo/IelIa Kao u pesynrtatu 1ooujenu ab initio metogom. [IpuMeTHO je BHXOBO J0CTa J00PO Cliarame.

Ha cimim 5.13 a) ce Moxke BHJIETH J1a KaJia eHEepryja TeKU HyJu o0e KpUBE peaaHor Jeia
ONITHYKE TPOBOIHOCTH y3UMajy BpeaHoct 1/4 (y a.u.), mok 3a eHepruje o >30eV moxemo jaa
BuguMo 1a Re[o(w)] — 0. Takohe, nmpuMeTHO je a c€ T U T+G TUIA3MOHH jaBJha]y Ha TOTOBO
WJICHTHYHAM CHEprvjaMa Kao W Jia Cy BHCHHE 7+0 Iuia3MoHa jeaHake. Hamomenyhemo na nto
IUIa3MOHH, KOjU ce jaBJbajy Ha oko 14 eV u Ha eHD kao u Ha ab initio kpuBm, oarosapajy
Mel)y30HCKHM Ipeia3uMa Koje 03Ha4aBaMo Kao o — o, y ckiany ca [42]. Ha ciauun 5.13 6) ce Mmoxe
BHJIETH J1a y 00a cinydaja Im[o(w)] Texu Hymm kaga o — 0, Ha eHeprujama Koje OJroBapajy m u
7n+C TUIa3MOHMMa MEHha 3HAK W3 HEraTUBHOI Y IMO3WTHBAH, Ka0 W Jia Ce KpUBE MOKJIANajy Ha

eHeprujama @ > 20€eV. Ha ciunum 5.13 B) MOkeMO J1a BUAMMO Ja 1071a34 JI0 CKoKa Opoja BaJICHTHUX
€JIEKTpOHA Y OJM3UHU T U TT+0 TIa3MOHA.

[Ito ce Thue pasnuka uzmely KpUBHX I0OUjeHUX y OBa JBa Mojeia Ha ab initio kpuBu Ha
ciiuu 5.13 a) ce Moke BUJETH U Mald MakCUMyM Ha oko 16 eV koju mpezacraBiba MOCIEAUILY
Mel)y30HCKHX Ipernasa y BHIIy HEOKyIHpaHy o 30HYy. OBe Ipela3e 03Ha4aBaMo ca o —> 0, Y CKIajy
ca [42] u wux HucMO y3enu y 003up y eHD mopeny. Takohe, Ha HCTO] CIUIM MOXKE C€ BUICTH 1A je
Ha eHeprujama Behum oz 17 eV, kpusa nobujena ab initio metoaom Buia o kpuse nodujeHe y eHD
mozeny. Ha ciumm 5.13 a) ce jour Moxke BHICTH J1a ¢y y ciiydajy ab initio moaena mumpuse 7 u nt+o
MIMKOBA Y€, 0K je€ BUCHHA T TMKa HelTo Buiia Hero y eHD moneny.
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Relo(m)] (a.u.)

Im[c(®)] (a.u.)

ab initio

eHD

N (0)

0.......‘..
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

o (eV)

Cimka 5.13: Ha ciunu [105] a) je mpukaszan peasiHu €0 onTu4ke nmpoBogHocTH Re[o(w)]
(y a.u.), Ha ciuiy 0) je mpuKa3aH UMardHapHU Jeo onTuyke npoBoaHoct Im[o(w)] (y a.u.), u Ha
CIMIM B) je mpuKa3aH Opoj BaseHTHHX enektpoHa N, (@) koju yuectByjy y moOynama Ha eHeprijama

10 @ y QyHKIMjU eHeprujckux ryoutaka @ (y eV), uspauynatu y ab initio moneny (Tanka miaBa
nunnja) u 'y eHD moneny (u3pa3 (4.47)) (myHa LpBeHa JIUHH]A).

5.3.2. T'ycTuHa BepoBaTHOhe y QyHKIMjH eHepIrujcKuX rydnTaka

Canma hemo mopeauTu OBa JBa TEOpHjcKa MojeNia ca JOCTYIMHUM EKCHEPUMEHTATHUM
pesynratuma u3 [47-49]. Tlomro cy OBM MOAAlM JaTd y HPOWU3BOJGHHM jeIUHUI[AMA, CBAKH
€KCIIEPUMEHTAIHO IOOU]EHHU CIIEKTap CMO MHOKIJIM ca OTOIHUM (PaKTOPOM Kako O JOIILJIO /10 ITO
OoJber npekianamba TEOPUJCKUX U eKCIEPUMEHTAIHUX CIIEKTapa 3a €HeprujcKe I'yOUTKe y MHTepBally
12-13 eV. OBaj uHTEpBaJI je y3eT MOUITO Y keMy 10131 10 1o0por ciarama Re[o(w)] uzpauynator

y eHD u ab initio mozeny.

Ha cnumm 5.14 npukaszanu cy 3ajeJHO TEOPHU]CKH M €KCTIEPUMEHTATHO JTOO0U]EHU PE3yaTaTH
3a ryctuHy BepoBatHohe P(T,w) 3a ymaane emexktpone enepruje 40keV. Teopujcke kpue Cy
nobujeHe mpumeHoM mu3pasza (4.38) za =0 xopumhemeM ONTHYKE MPOBOIHOCTH H3padyHaTe

npuMenoM ab initio moxena (mnaBa nuauja) U npumeHoMm eHD monena (u3pas (4.47)) (upBena
JIMHM]A), T0K j€ TAHKOM LIPHOM JIMHHU]OM IPeJICTaBJbEeH eKcrepuMeHTanHo nooujen EEL crekrap 3a
q—0 [48]. Moxe ce mpuMeTHTH J0cTa 100pO ciarame u3Mely KpUBHX JOOUjEHUX y OKBHPY

TCOpI/IjCKI/IX MOJCJIa U CKCIICPUMCHTAJIHO ,[[06I/IjeHe KpHuBC. HapO‘-II/ITO Tpe6a HNCTAKHYTHU IOKJIAIIalkhe
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U o0nMKa W BHCHMHE MaKCHMyMa Teopujcke KpuBe pobujeHe y okxBupy €HD wmopena u
eKCTIIEpUMEHTAJIHE KPHBE.

1.5 H -
Excrniepument (Wachsmuth et al.)

ab initio

eHD

P(w) (1/keV)

0 ] 10 15 20 25 30 35 40 45 50

o (eV)

Cmmka 5.14: I'ycruna BepoBatHohe P(w) (1/keV) y dbyHKuMju eHeprujckux ryouTaka
@ (eV) 3a ymaane enekrpone enepruje 40 keV [105], uzpauynara 3amenom J =0y u3pa3 (4.38)
KkopuinhemeM ONTHYKE MPOBOAHOCTH o (@) mobujene y okBupy ab initio mozena (miaBa TuHMja) Uy

okBupy eHD monena (u3pas (4.47))(upBena munuja). [lapanento ca iuMa je mprKasaH oarosapajyhu
ekcriepuMenTanto gooujer EELS cnekrap 3a q — 0 (tanka 1ipHa nunuja)[48].

Hanomumemo na Ha cnunm S.14 HenocTajy eKCepUMEHTAIHU TOJIAIY 3a €HEPTHje HIKE 01
1.5 eV. Ayropu y [48] kaxy 1a ,,3a eHeprujcke ryouTke Hibke o1 4 eV U mpu MajliM BPETHOCTHMA
tanacHor BekTopa ((<0.5A") muje Gumo wmoryhe kommmeTHo ykmamame ZL — mmka“.

[IpernocTaBibamo 1a cy Maie pasnuke Teopujcke €HD u ekciepuMeHTanHe KpUBe IpU eHeprujama
HIOKUM o1 5 eV, kao u y obnactu 5< w <12 eV nocnenuia HEKOMIUIETHOT yKiIamamwa ZL nuka u3
excriepuMeHTanHor crnekrpa. Ca Apyre crpaHe, MOCTOj€ M HEKE pa3jiuke u3Mehy Teopuje u
eKCIIepUMEHTa IIpU eHeprujama o >17 eV, xoje Mory a 6yay nociaeania peJaTUBHO Maje HINpUHE
OTBOpa KOPUIINEHOT y EKCIIEPUMEHTY.

Ha cimnm 5.15 mopennmo Teopujcku u3padyHary rycTiuHy BepoBatHohe P (@) ca ekcriepuMeHTaTHO
noobujennm EEL ciektpom 3a q — 0 (Tanka 1pHa nunuja)[47] ca kor je ykiomen ZL nuk. ['yctuHa
BepoBaTHohe P(w) je nobujena u3 uspasza (4.37) u xopumihemem (4.31) rae je y3era OnNTHYKA

poBOIHOCT Jo0ujeHa ab initio meromom (tuiaBa nuHuja) U 'y okBupy eHD monena (4.47) (upBena
nuHUja). Moxe ce mpUMeTUTH JocTa To0po ciiarame Teopuje M eKcnepumeHTta 3a @ >20eV.
Teopujcka kpuBa nobujena y okupy ab initio Mmoaena ce moHamia Ha CIM4aH HAYMH Kao Ha CIIHIN
5.14, Tj. TeopHwjcku AOOMjEHM T U T+G MAKCUMyMH OJICTYyIajy OJ oJAroBapajyhux uaMepeHux
MakcumyMma 3a oko 1 eV. Takole je mpuMeTHO J0cTa 10OpO Cliarame TeOpUjcKe KpuBe T00MjeHe Y
okBupy eHD mozena ca excriepuMeHTaTHOM KPHBOM ca MaJIUM OJICTyTAalbMMa Ha €HeprujamMa HIKUM
o1 5 eV 10 Kor BepoBaTHO J10J1a3u ycien ykiamama ZL nuka. Ayrop y [106] narnamasa na geo ZL
MUKa yJTa3u y 00JIaCT BHJPUBUX yYECTAHOCTH, Kao ¥ JIa je YCPeAmheH eKCIePUMEHTAIHNA CIEKTap
MpHUKa3aH Ha ciuiy 5. 15 nobujen nocie yknamama ZL nuka 1o enepruje o 1 €V, mok je 3a eHepruje
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Mmame oJ1 1 eV xopuirhena kyOHa nHTepnonanuja cse 10 0 eV (kako 61 ce OCUTYpajio 1a eHEPTHjCKU
ryoumy uirdes3aBajy Ha HYIToj ydecraHoctu). Ha cmmmm 5.15 mMokemo na BHOMMO Ja OJIHOC
eKCIIEPUMEHTAIHO JOOMjeHUX T+G U T MUKOBA HAKOH yKJIamama ZL nuka u3Hocu oko 1:1.6 1ok uctu
OJHOC TIpe yKiIamarma ZL muka u3aocu 1: 1.9 (ciamka 16 y [47] wam ciouka 1y [97]). Ha ocHoBy
HaBEJICHOT MOJKE J1a Ce KaXKe Jla yKiIamame ZL mika nma BeMKH yTUIa] U Ha BUCUHY Kao U Ha OOJIHK
eKCIIEPUMEHTAIIHO U3MEPEHOT T ITHKA.

Experiment (Nelson ef al.)

ab initio
eHD

P(w) (1/keV)

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
o (eV)

Cmmka 5.15: I'yctuna BepoBatHohe P(w) (1/keV) y dynkimju eneprujckux ryoutaka o (eV)
3a ynanHe enekrpone eHepruje 60 keV [105], uzpauynara u3 (4.37) u (4.31) kopumihemem onTHYKe
npoBoHOCTH o (@) nobujeHe y okBupy ab initio moaena (miaBa auHKMja) Uy okBupy eHD monena
(4.47) (upBena nunuja). [TapanenHo ca \wUMa je IpUKa3aH oroBapajyhn ekcriepuMeHTaTHO T00H]jeH
EEL cnekrap 3a q — O (TaHka 1jpHa guHHUja) [47] HakoH yKiamama ZL muka.

Ha cnunum 5.16 cy nmpukaszaHe Teopujcke KpUBE KOj€ OMUCY]y T'yCTHHY BepoBatHohe P(w)

uspadynary u3 (4.37) xopumrhewem (4.31) rae je y3era onTuuka mpoBOoaHOCT jaodujena ab initio
MeTozioM (11aBa auHuja) u 'y okBupy eHD mopena (4.47) (upBeHa IHHUja), KA0 M SKCIIEPUMEHTAITHO
nooujen EELS crexrap 3a jeman cioj rpadena ( ciuka le u3 [49] (upHa nunuja)). Ayropu y [49]
Kaxy Ja cy ,,npukazanu HeoOpahen EELS cnekrap u3 xor je ykinomweH ZL nuk npu MASHTUYHUM
ycnoumMa““. OBJie HarjamaBamo Ja HEAO0CTajy eKCIEPUMEHTATHH MTO/IAl 32 CHEPTHje HIDKE 0] OKO
3.5 eV, HajBepoBaTHHje ycien ykiaamama ZL nuka. Kao u Ha caunu 5.15, MoxeMo 1a npuMeTUMO
OJUTMYHO cJlarame u3Mel)y TeopHujCKuX KpuBa U eKCIepUMEHTAIHO J1001jeHe KpUBe 3a eHepruje Behe
0120 eV. Teopujcka kpuBa qooHjeHa ab initio MeTotoM ce moHamra Ha CTMYaH HaYMH Kao Ha ClIMKama
5.14 1 5.15. Mose ce MpUMETHTH, CIIMIHO Kao Ha ciuiy S5.14, 1a ekciepuMeHTarHO gooujer EELS
criektap u ab initio kpuBa y3umajy BpeTHOCTH OJIUCKe HYIIH y 00sacTu eHepruja 7 < w <12 eV koja
ce Hana3u u3mely n u n+o makcumyma. Ha oko 12 eV nonasu g0 Harsior ckoka y EELS cnektpy. ¥
OIITHYKOM ariCOPIIIMOHOM CIIEKTPY OBO je 3HaK Jia je JOILIO JIO JUPEKTHOT Tpernaza u3mehy nse 2D
30HE MapaboIuYHOr 00IMKa. AKO MOIJIe1aMo 30HCKY CTPYKTYpy rpadena (ciuka 2.4), Morio 6u na

71



Ce 3aKk/byyd Ja OBaj CKOK BEPOBaTHO OJroBapa mpeiasuMa usMmel)y [Be mapajieiHe 30HE
napaboaryHOr 00NMKa 7 — o U o —> 7 y okoiuuu [ Tauke Brillouin-ose 30wHe.

1.5 H i
Excniepument (Eberlein et al.)

ab initio

S —— eHD
(0]
= 10H
N
N
3
N’
o

0.5 |

0.0

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
o (eV)

Camka 5.16: I'ycruna BepoBatHohe P(w) (1/keV) y dyHkimju eneprujckux ryoutaka o (eV)
3a ymaane enektpone enepruje 100 keV [105], uspauynata momohy u3pasza (4.37) kopuiihemem
(4.31) rae je y3era onTHYKa MPOBOAHOCT A0OMjeHa ab initio merogom (TU1aBa JUHHU]A) U Y OKBUDPY
eHD wmopena (4.47) (upBeHa IMHHUja), Kao U eKcriepuMenTanto aooujen EELS criexrap 3a jenan cioj
rpadena ( ciauka le us [49] (upHa muHUja)).

Takobhe, Ha couum 5.16 ce BuaM J1a ce jaBjba CyNpoTHA CUTYyalllja y OHOCY Ha ciuke 5.14 u
5.15. Haume, BUCHHA U HMIMPHHA T IUIa3MOHA U3pauyHare y okBupy eHD monena cy Hemro Behe on
onroapajyhux ekcriepuMeHTaTHUX BPEIHOCTH.

5.3.3. Yaora Dirac-oBe npoBoHOCTH Ha HI:KUM eHeprujama EELS cnekrpa

Kon obe excnepumenrtanno nodujeHe EELS kpuBe, mpukazane Ha ciukama 5.14 u 5.15,
MOJKEMO J1a IPUMETHUMO Ja M HAaKOH yKIIamama ZL mika octaje mpucyTaH JOKaTHH MHHAMYM Ha OKO
3.5 eV. Ca nasbuM cMambHBakbEeM €HEPrHje 10J1a31 /10 Harjor CKoKa y criekTpy. Teopujcke KpuBe Koje
onucyjy P(w) u3 oba Teopujcka Mojena ce IMOHAIIajy Ha BPJIO CIMYaH HAYMH Kao NOMEHYTE

excriepuMeHTanHe. KoHkpeTHo, o uemy he kacHMje OMTH BHIIE peud, CKOK y €KCIIEPUMEHTATHOM
CIIEKTPY JIOK KOT J1o71a3u 32 @ < 3.5eV moxe na ce onuire Dirac-oBom kopekiujom y eHD mozeny.
Ca npyre ctpane, Ha ciaui 5.16 HemocTaje €0 eKCIIEpUMEHTATHO u3MepeHe kpuBe u3 [49] 3a
eHepruje Mame o1 3.5 eV, BepoBaTHO ycJie]l IPEKOMEPHOT yKIIambamba MojjaTaka Koju cy y Be3u ca ZL
nmukoM. OBO je y CYNPOTHOCTH ca OOJMKOM EKCIEPHUMEHTAIHO MOOWMjeHMX KpHUBa Ha HHUCKHM
eHeprujama u3 [47] u [48], npukazanux Ha cnukama 5.14 u 5.15, pecniektuBHo. OB1ie hemo nokyIaTu
na objacauMo Oosbe kako DiraC — oBa KoOpekiHja JAONPUHOCH TPOBOJAHOCTH OINHUCHBAFEM
HUCKOEHEPTHjCKUX 7 —> 1T Mely3oHckux mpenasa y oxonuau K tauke Brillouin-ose 3ome y EEL
CIIEKTpY CI000AHOT rpad)eHa Ha eHeprujama JI0cTa HUKHUM OJ1 eHEeprHje Ha K0joj ce Hajla3! T IJIa3MOH
a Ha Koje uMa HajBehu yTHIa) yKiamame ZL nuka.
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¥ tom nuspy, Ha cianu 5.17 cy npencraBibeHe TpU KpHBe KOj€ OIMCY]y TYCTHHY BepoBaTHOhe
m3pauynare nomohy (4.37) u xopumhemem mspasza (4.31): P, (®)(o3Hauena ca eHD) rue je

KopuutheHo O (a)) u3 (4.47), P, (a)) (o3unauena ca Dirac-oBa kopekiuja) rie je KopuiheHa camo

Dirac-oBa kopekija o, (@) (npBu wiaH ca necHe crpane jennaunne (4.41)), kaou P, (@) - P, (@
P ja Op p PaHe ] eHD D
(o3nauena ca eHD 6e3 Dirac-ose xopekumje). Takohe je mpukazan onroapajyhu EELS cmekrap
(cnmuka 1(e) y pany [49]). Moxe na ce mpumeru na Dirac-oBa kopekimja y3pokKyje I0OjaBy
CHHTYJIApUTETa TEOPHUjCKE KpUBE KOju nMa 00muK Py (a)) o l/w xana @ — 0 u MoXKe ce IpeaCTaBUTH
(GYHKIHJOM KOja UMa YCKH MakcUMyM y @ =0 U pemn Koju ce mpoTexke A0CTa J1ajbe O] eHepruje Ha
KOjOj Ce Hala3W T IUIa3MOH. YKOJHMKO TOTJeaMO TMOHAIAmke CIHEKTpa Ha HUCKUM CHeprujaMa
uspauynaror y XJ[ momeny y [93], MoskeMo 1a 3ak/pydrMo jaa je g0 ciarama eHD mozena ca

eKCIIepUMEHTAIHO JA00HjeHUM KpuBama Ha ciukama 5.14 u 5.15 Ha eneprujama o < 3.5eV gouuio
ycnen gonpunoca Dirac-oBe Kopekiiuje mpoBOIHOCTH rpadeHa.

Ca APyre CTpaHe, YKOJIIMKO IT0OCMaTpaMo PD (Cl)) kao ZL muk u CXOOHO TOME I'a YKJIIOHUMO H3

ykynuor eHD pesynrara, nodujamo kpuBy o3HaueHy ca eHD 6e3 Dirac-oBe Kopekiuje Ha CIUIH
5.17. OBae Tpeba HarJlaCHTH Jia C€ OBa KPHBa J0CTa JOOPO CiIaXKe ca eKCIEPUMEHTAITHOM KPHBOM K3
[49]. Mako oBO cnarame MOKEMO MPHUITUCATH CITY4ajHOCTH, TECOPHjCKE KpUBE Ha ciuiy 5.17 onucyjy
XUIMOTETHYKY CUTYyalljy N0 Koje Moxke Aa jaohe kama je ZL muk mpouewmeH (QUTOBameM Ha

HUCKOCHEprujcku (hoH KojuM pomuHupa Py (a)) VYkonuko ce ZL nuk ykjiama Ha 0Baj HAYMH, MOXKeE

BpJIO JIAKO Ja ce morpemm nocMarpajyhu P, (a)) kao ZL muk, win ga ce P, (a)) VKJIOHU W3

eKCTIIEpUMEHTAIHO TI0OOMjeHE KPUBE 3aj€THO ca MPaBUM MHCTpYMEHTaTHUM ZL mukom.

T 4 T T T T T 1 L | L | T T T T

ExcneprmedT (Eberlein ef al.)
eHD
Dirac-oBa KOpeKIIHja

; eHD &e3 Dirac-oBe KOpeKIIHje
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Camka 5.17: T'yctuna BepoBatHohe P(w) (1/keV) y dynkimju eneprujckux ryoutaka o (eV)
3a ymangHe enekrpone enepruje 100 keV [105], u3pauynara momohy uspasa (4.37) xopuirhemeM
(4.31) u onTHYKE MPOBOAHOCTH G(a)) nodujene: y oxksupy eHD monena (4.47) (upBeHa juHUja),
kopuinhemeM camo Dirac-ose kopekimje o (a)) (3enena nunuja), y okBupy eHD monena 6e3 Dirac-

oBe Kopekiuje (IyHa JIMHU]ja )KyTe 00je), Kao U eKcrepuMeHTanHo gooujeH EELS cnekrap 3a jenan
cioj rpadena [49] (upua nuHHja).
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5.3.4. Bucokoeneprujcku penoBu 'y EELS cnexrpy

YKOJIMKO mocMaTpaMo eHEeprujcke T'yOMTKE Ha BUIIIUM €HEPTrUjama, Tj. 3HaTHO BehuM 07 OHUX
Ha KOjuMa ce Hajla3e T U 7T+6 IIa3MOHHM, Ha ciinkama 5.15 u 5.16 Buaumo j1a ce kpuse gooujeHe y ab
initio u eHD mopxeny mocra mo06po mokjiamajy W aa ce Takohe Ciiaxy ca eKCIepUMEHTATHHM
nogauuma u3 [47,49] 3a w>20eV. Y ucro Bpeme ab initio kpusa Ha ciaunu 5.14 nponasu HEHITo
UCIIOJT eKCTIepUMEHTaNHO f00ujeHe kprBe [48] koja omucyje eneprujcke ryoutke 3a @ >17 eV, nok
ce eHD xpuBa Hamasu mcmon oarosapajyhe ab initio kpuse, mro mojaceha Ha pasauky usmely
TEOPHUjCKHUX KpUBa MpUCyTHY Ha ciuiu 5.13. [IpernocTaBipamMo Ja 10 TOMEHYTE pa3inKe Ha BUIIHM
eHeprujamMa Ha ciaukama 5.14, 5.15 u 5.16 nonasu ycieq BEIMKHMX pasiudKa y BpPEAHOCTH (,

(MakcUMalTHU CaKyILUbEHH YHYTap paBaHCKH pacejaHH TaJaCHH OpOj €JIeKTPOHA) KOjU je KopHiiheH
Ha TUM ciukama. Kako Ou 0oJbe mpuKa3aiu OBY 3aBHUCHOCT, Ha ciaumu 5.18 je mpencraBibeHa
3aBUCHOCT P(w) ox eHeprujckux ryouraka eaekTpona uzpauyHnarta nomohy (4.33) y eHD moneny 3a

ynajHe enekrpone enepruje 40 keV u 3a HEKOIMKO Pa3IMnYUTHX BPEAHOCTH (. .

15
A — g =014"
It —— G
I\ —_— q,:=0.4_--f’l
1l — e=osd’
ol & 14 qc=1-6‘4_;
e | g, =324
2
S—
T
~
<
S
AL 05+
0- T T T
0 10 20 30 40 50
o (eV)

Camka 5.18: I'yctuna BepoBatHohe P(w) (1/keV) y dynkimju eneprujckux ryoutaka o (eV)
3a ymaaHe enekrpone enepruje 40 keV [105], uspauynara nmomohy m3pasza (4.33) xopurrhemem
(4.31), (4.34) u (4.36), n ontuuke nposoHocTn o (@) nobujene y oxsupy eHD monena (u3pas
(4.47)) 3a nexomuko pazmuuutux Bpemnoctd ,=0.1, 0.2, 0.4, 0.8, 1.6 u 3.2 A (nyne nunuje).

[pubnukan pesynrar uz (5.42) 3a 0,=0.1 A je npencrap/ben HPBEHOM TAYKACTOM JIMHUjOM, JOK
MCIpPEKUIaHa IpHa JIMHKja OMKCYje MpHOImKaH pe3yarar u3 jeanaunne (5.45) (oba pesynrata ce
nocMmarpajy 3a @ > @, ~14eV).

Ha BummmMm eneprujama (@ >20eV) Moxe Aa ce NpUMETH Ja ca MopacToM (, 1oja3u 10
IoMepama Ha BUIIE PEroBa KOjU OAroBapajy m+c Iuia3MoHy. OBJie HallOMHUE-EMO JAa O mopact
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€Hepruje ynaJHuX eJIEKTPOHA PEIyKOBAO BHCHHY MaKCMMyMa KpuBe Ha ciuiu 5.18, amu He Ou
MMPOMEHHNO BHUXOB TOJIOXkKA] U O0JIHK.

Hanomenyhemo na, mako je jemnaumna (4.33) um3BeneHa 3a €KCIIEPUMEHTE y KOjUMa je
kopuiheH Kpy)KHH OTBOp KOjU CakyIlJba CBE pacejane einekrpoHe [48,49], moxke na ce kaxke aa

najuwke BpenHoctd (, =0.1-0.2 A ma cnimmm 5.18 oxrosapajy mmpunn Ag, =0.1 Al u
Ag, =0.25 Al nentpanuo mocrassseHor (Tj. § =0 ) NPaBOYTaoHOT OTBOpA Y eKCIepuMeHTy y [48]
0 4YeMmy je OWIo peunm y TUCKYCHjU Be3aHoj 3a ciuky 5.14. Ca apyre crpane, Hajseha BpeaHOCT
9. =32 A! kopumhena ma ciumm 5.18 oxmrosapa HajseheM MMIyJICYy KOju je H3MEpEH Y

excepumenty y [49] (mrro oaroBapa enepruju ymaguHor enexktpoHa ox 100 keV u Hajsehem
pacejanom nonyyriy £ =19mrad ), o uemy je 6mino peun y auckycuju o ciauiy 5.16. Takohe hemo

MOMEHYTH Jia je MakcuMmaiHu TamacHu Bektop 0, =4.( A, nobujen y excnepumenty y [47]

IIOMEHYTOM Yy JUcKycHju o ciaunu 5.15, Behu ox Hajehe Bpeanoct (, xopuuthene Ha ciumu 5.18.

Kako 6u Oospe ucnuranu (pU3WUKy MO3aJAWHY 3aBHCHOCTH TeOopHjckux KpuBa P(w) Ha
BUILIMM €HEeprijama oj BpeIHOCTH (. , Toja3uMo ox jenHauunse (4.28) y K0joj y3uMamo OIIITH H3pa3
3a mpoBoAHOCT rpadena u3 (4.29). I[IpBo hemo mocMarpatu CUTYyaIljy CIMYHY OHOJj Y AUCKYCHJH O
ciumu 5.14 u mpernocraBuhemo na je (., Beoma Maio, IITO HaM oMmoryhaBa Ja HampaBUMO
AyroTanacHy anpoKkcuManujy GpyHkuuje eneprujckux ryouraka us (4.28), mro Ham gaje:

Im| - ! ~ 270 Re[o (o)] (5.41)

1+ —=
+ . o (o)

Kopumrhemem (5.41) y (4.28) nobujamo npudiamxan uspas 3a P(w):

P(w) = W Re[o ()] (5.42)

2
L

Oynknmja L (a)) MOJKE J1a Ce U3pauyyHa aHAJTUTUYKUM ITyTeM U UMa OOJIHK:

3

G q
L(a)) :JO —szq (5.43)
,» @
q +| —
{ [Vlj ]
Ha crmumm 5.18 je ucnpekugaHoM JIMHUjOM Tpe/icTaBJbeHa KpuBa nooujeHa u3 (5.42) rae je
y3€TO L(a)) ca (, =0.1A" 33 w> @, ~14eV n Moxe na ce mpUMeTH JocTa J0Opo cliarame ca

oarosapajyhom kpuBoM gooujeHom u3 (4.33) 3a eHeprujcke ryoutke 3a @ > 20eV. U3 jennaunne
(5.42) moxeMo J1a BUIMMO J1a, Kao IMOCIIeANIIa HUCKE BPETHOCTH (|, , Ha BUCOKUM CHEprujaMa peroBH
(byHKIIMje eHeprujCcKUX IyOuTaka eJIeKTPOHA MCIO0JbaBajy MOHAIIAkE PEaHOT Jiefla IPOBOJHOCTH
rpadeHa Re[O'(a))] MOMHOXEHOT ca onanajyhom ¢pynkuujom L (a)) / .
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Ca nmpyre crpane, kaza je (, jako Bemuko (xao y [47,49]) MoxeMo na NPUMEHUMO

arpokcuManujy (. —> oo y jennaunnu (4.28) u na muckopucrumo (4.37) 3a noOujame TEOPHjCKUX

KpuBa Ha ciaukama 5.15 u 5.16, koje ce qocta 100po cllaxy ca eKCIIepUMEHTAIIHO JOOU]eHIUM KpriBaMa
Ha eHeprujama @ >20eV. PenoBu Ha BHCOKMM €Heprujama OBHX KpHBa MOTY Ja ce Io0ujy u y
00JIMKY ca jacCHUjUM (PU3NYKUM 3HAUCHEM Y3UMajyhul JOBOJBHO BEJIHMKE €HEPrHjCKe TYOUTKE, TaKBE

na Baxn Re[o(w)]— 0" (Bugetn ciuxy 5.13 a)). Taja 3aBHCHOCT EHEPrHjCKHX TyOUTaKa Off

UMITyJICa MOXEMO Jia anpokcumupamo Dirac-oBom nenta GyHKIHjoM:

1 q
Im| - ——— z;z5(1—27z—|m o (o) j (5.44)
1+—2mqa(a)) @ [ ]
[0

[Iperxoana anpokcuMmanyja Ham oMoryhaBa Jja aHAIMTHYKY MU3BPLIMMO WHTETpanujy 1o gy
jennaunnu (4.28). Takohe, momTo cy Op3uMHE YIaAHUX EJIEKTPOHA Yy CKCIICPUMEHTHUMA KOje

rnmocmartrpamo jaKO BCJIIMKE, MOKC CC Yy3CTHU Ja BaXU aHpOKCI/IMaHI/Ija 27zlm[a(a))] < VJ_ . Cana

-2 . .
MOYEMO J[a aliPOKCUMHPaMO U KHHeMaTHuKH wiaH y (4.28) ca oc °, mto HaM aaje u3pas 3a P(w):

P(w) ~ 8’2”’2 Im[o(e)] (5.45)

1

Oncer yd4ecTaHOCTH y KOM BaXH TOpHa jeIHAUYMHA  3a/0BOJbAaBA  YCIIOB
Zﬂlm[a(a))] >(a)/ qc). IIpomMeHOM 3Haka y OBOj HEJEHAKOCTH U IOPACTOM ® 3a KOHA4HO (|,

uMamo orurtap naj kpuse (5.45) Ha eneprujama 19.4,24.1,31.6 u42.9 eV 3a Bpennoctu (.= 0.2, 0.4,
0.8, u 1.6 A (tum penom). OBie hemo HaOMeHyTH 1a IPK OBMM BPEIHOCTHMA €HEPTHje J0TIa3H JI0
HAarJIor naja y CHeKTpy MpHKa3aHor Ha ciaunu 5.18 3a uctu ckyn BpenHoctu (. HapaBno, mopanu

3a BpeanoctH 0, = 3.2 u 4.3 A (u3 excnepumenara y [47,49]) usnase u3 npuKazaHOT ONCEra Ha
cirkama 5.15, 5.16 u 5.18.

Yxonuko moraenamo uspa3 (5.45), uuje msnenahyjyhe to ma ce ab initio u eHD mogmen
OJUIMYHO Ccllaxy 3a eHepruje o >20eV Ha ciukama 5.15 u 5.16, y3umajyhu y o03up 0OAIUYHO
ciarame u3Mel)y IBe TeOpHjCKe KpUBE 3a UMarnHapHU Jieo poBoaHocTH Im[o(w)] Ha ciwmm 5.13
0) y ucrom orcery enepruja. Ca apyre cTpaHe, Ha HEKM HauYWH M3HEHal)yje YnbeHUIa J1a TTIOCTOJH
O/UTMYHO cjarambe 00a TeopHjcKa Mojeja ca CKCIEepUMEHTATHHM mojaruMa u3 [47,49] 3a
20<w <50 eV.
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6. 3ak/byuak

Jenan on mpaBaria oBe Te3e MpeCTaB/ba poyyaBame Xxuobpuansanuje Dirac-oBor miasmona
y rpad)eHy ¥ MOBPIIMHCKUX ONTHYKUX (DOHOHA y CYNCTPATy KOJH T'a OKPYXKYje, Kao U edekara Koju
ce MPUTOM ]jaBJbajy. Y TOM KOHTEKCTY CMO Pa3BHJIHM TEOPHjCKM MOAEN Oa3vpaH Ha pellaBamby
Poisson-oBe jeanaunne metoaom Green-osux ¢yHkiuja u u3Beau Green-ose GpyHKIMje 3a CliydyajeBe
JIBOCIIOJHUX M TPOCJIOJHUX CTPYKTypa Koje caapiKe jefaH Wid ABa cioja rpadena (rnasa 3). OBako
MOCTaBJBEH MOJICI HaM je OMOTyhHo eJIeraHTHO N3padyHaBame (PU3HMUKUX BEIMYMHA PEIICBAHTHHX 32
OIMCHUBAE CUCTEMA KOj€ TIOCMaTpamo, Kao IITO Cy MHIAYKOBaHH MOTEHIIM]al, 3ayCTaBHA CUJIa M CHJIa
JIMKA, ¥ MOTao O J1a ce MPOIIMPH M HAa KOMIUTMKOBAHH]Ee CUCTEME.

VY npBoM mocMaTpaHoM ciay4ajy (mornassbe 5.1), ananusupanu cMo edekTe KOju ce jaBibajy
NPUIMKOM HHTEPaKLMje HaelleKTpUCcaHe dYecTHlle Koja ce Kkpehe mapanenHo ca cucTeMOM
rpaden/SiO; cyrerpar u y3pokyje miasMoH-GoHoH xubpuansanujy Dirac-osor mia3mona y rpageny
Y TIOBPIIMHCKUX ONTHYKUX (POHOHA cyricTpaTa. Pasmarpanu cy cirydajeBu 3a BHIilie Op3uHa V KOje Cy
pena Benuunte Fermi-jese Op3une y rpadeny Ve . [ToceOHO je HCIUTHBAH yTHIA] I'YCTHHE JONUpaba

rpadeHa Ha MOMEHYTe edekTe. 3aKJbydMIM CMO Jla TOCTOjU KOMIUIEKCHA Be3a u3Mmely rycrune
nonupama rpadena, Op3uHe YecTHIle U HEHOT pacTojama oA rpadena. Edextu mmazmon/poHoH
XUOpuAM3aIyje 0CTajy u3pakeHuju ca nopehameM pacrojama yecTuiie oj rpadeHa u npu HUKUM
ryCTHHaMa JIONUPamba.

AKkrtieHar je Takole cTaBJbeH HA TpoydyaBame e(heKTa Tajiaca, Tj. aHU30TPOITHUX OCHUJIAIH]ja
KOj€ MOT'Y JIa C€ jaBe y MHYKOBaHOM IOTEHIIMjally KOjH Ipat Yectully. 3a modyhusame Dirac-oor
IUIa3MOHa y rpad)eHy Ha CTAaTHYKOM CYIICTPaTy a CaMUM TUM H 10jaBy e(ekTa Tanaca, HEOIXOIHO je

na Op3uHe dectuue Oyny V>V.. Ca apyre crpaHe, [OKa3aHO je Ja je y ciydajy rpadeHa Ha
CYIICTpaTy Koju mojapxkaBa (poHoHe Moryha mojaBa edekra Tamaca y HHIYKOBAHOM MOTCHIUjATy U
npu Op3uHamMa yectuue V<V . MHayKoBaHW MOTEHIMjal caja uMa 3HaTHO Behu TOMeT of ciry4aja
KaJia je CyICTpaT CTaTUUKH. Y OBOM Ciydajy IUIa3MOH-(OHOH XHOpHIM3alja MMa Majll YTHIa] Ha
3ayCTaBHY CWIIy M CHIIy JIMKa Ipu Op3uHama dectuie V <V. 3aycTaBHa CWia je MpUMETHO Beher

MHTEH3UTETa OJ] CTATHYKOT Ciiydaja mpu OpsuHama V > 2V, J0K je KOJ CHIie JIHKA OBO CIIy4aj 3a

Op3uHe yectue V> 5V, .

VY napyrom mnocMaTpaHOM Cciy4ajy CMO HCHHMTHUBAIM IUIa3MOH-(OHOH XUOpHAW3aLH]y Y
cuctemy rpaden-Al2Os-rpaden, kao u y cucremuma rpaden-Al2Os-Bakyym u Bakyym-Al,Oz-rpaden
(mornaeibe 5.2). 3pauyHara je auenektpuyna dyHkimja cucrema rpades-Al2Os-rpaden (maparpad
5.2.1). Y okBupY ampoKCUMAaIIje CiIydajHUX (pa3a HUCKOCHEPTHjCcKe MO0Y/Ie SISKTPOHA Y T 30HH CY
anpokcumupane 6e3macenum Dirac-osum depmuonnma (138. MDF-RPA meton). [Tpumenom MDF-
RPA mertone y onTHYkoM JMMHUTY Kao U Drude-oBor mojena u3padyHate Cy JUCIIEP3NOHE KPHUBE
HacTaje Mia3MoH-(OHOH xubpumusanujom (maparpad 5.2.2). VM3padyHar je crieKTap €HEeprijCKux
ryouTaka eIeKkTpoHa oBux cuctema nooujeH momohy MDF-RPA merona u nobujeru pesynratu cy
nopehenu ca pesynraruMa Koje je Hamr capamHuk jgou. ap Vito Despoja uzpauynao kopucrehu ab
initio RPA meton (maparpad 5.2.3).

[Tocroju mocta noOpo cnarame usmely pesyirara nooujeanx MDF-RPA meTogom u ab initio
RPA MeTO0M 3a BPEIHOCTH TaJacHor 6poja mo mpubmmkao 0.3 nm™ (oxrosapa Bpearoctn Fermi-

jesor tanmacHor 6poja rpadena ke qonupasor 1o Fermi-jese enepruje Ex =0.2eV). V oksupy MDF-
RPA metoma u ab initio RPA metosia y ONTHYKOM JTUMHTY, JOOHM]EHH CY PE3YITaTH KOjH C€ OJTHIHO
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CIaXy 3a BPEJHOCTH TanacHor 6poja g 1o 0.1 nm™. ¥V o6a mozxena je moOujen crekTap ca jacHo
BU/IJbUBUM MOJIOBUMA HACTAJIMM I1a3MOH-(GOHOH XxuOpuan3anujom. [Ipupoaa oBux Mo0Ba je 1ajbe
UCIHUTHBaHA MopehemeM ca qUcrep3noHuM KpuBama nooujernm ontuakuM MDF-RPA meronom y
KOME je ypauyHaTa IpOBOAHOCT rpadeHa 6e3 mpurymema, Kao 1 AUeNeKTpuIHa (pyHKIHja KOMaJHOT
Al>03 koja moxpskaBa aBa TpaHchep3aaHa onTHyKa GOHOHA.

Hucnepsuone kpuse nooujene MDF-RPA metogoM y onTuakomM TUMHUTY OJUTHYHO OMHCY)Y
1a3MOH-(OHOH XuOpumm3armjy y rpaden-Al,Os-rpaden cucremy 3a < 0.1 nm™, mro une y
npuior BanuaHoctu cemu-kiacuyHor MDF-RPA metona y ontuukom numuty. Ca apyre crpase,
mokaszaHo je nma kopumiheme camo Drude-oBor mompuHOCa MPOBOJHOCTH TpadeHa naje no0pe
pesyntare 3a < 0.01 nm™. Ca nopacrom TanmacHor 6poja (3a Bpensoctu > ke = 0.3 nm™) Dirac-
OB IUTa3MOH yJia3u y 30Hy Landau—oBor npuryiiema 1 J10J1a3u JI0 BEroBor cialdibema, J0K 3a UCTEe
BPEIHOCTH TajlaCHOT Opoja 1o0Jia3u O I0jaBe MOjJ0Ba Hanuk Ha (oHoHcke. EHepruje oBux
(OHOHCKHX MOjIOBa ojroBapajy nospmuHckum Fuchs-Kliewer-osum pononuma Al2O3, koje rpaden
cazia caMo JeJIMMUYHO €KpaHupa.

[Tomro je pauyHcku gocra Mame 3axTeBaH, Hait MDF-RPA mMeTton 6u Morao aa ce KOpuctu
3a ONHMCHBAam-€ CIMYHKMX CHCTEMA 33 BPEIHOCTH TaldacHOT Opoja ¢ wax mo 0.1 nm™, saxBamyjyhu
OJUTMYHOM ClIaramy ca padyHCKH JocTa 3axTeBHUjuM ab initio RPA meromom.

Jlpyry mpaBall UCTpaXXMBamba OBE TE3€ j€ BE3aH 32 TEOPH)CKO MOJICIIOBAE T U T+G IIA3MOHA,
OJTHOCHO TIopelhere pa3IMunuTHX TEOPHjCKUX MOJeNa ca JOCTYIHUM €KCIEPUMEHTAIHO JOOH)jeHUM
EELS cnekrpuma. [Ipu ucnutuBamy MHTEpakiMja Op3ux eneKTpoHa ca ,,ca1000AHUM™ TpadeHOM
u3BeieHH cy wm3pasu (mornaBibe 4.1): 3a CHEprujcku T'yOUTaKk eJeKTpoHa, Ejoss, W TycTHHY
BepoBaTHohe 3a ryoutak enepruje, P(w). M3pa3 koju omucyje TyCTHHY BepoBaTHONE je M3BEICH Y
ONITUYKOM JIUMHTY 3a ClIy4yaj KaJia ce CHON eJIeKTpoHa Kpehe 1o HOpMaTHUM YIJIOM y OJHOCY Ha

rpad)eH ¥ 3aBHCH 0J] IPOU3BOJLHOT OOJIMKA OITHYKE IPOBOAHOCTH rpadena o (@).

Peannn u wuMaruHapHM JA€0 ONTHYKE NPOBOJHOCTH TrpadeHa H3pauyHaTH y OKBHUPY
MPOIIMPEHOT XUAPOAMHAMHUYKOT Mojeia (T3B. eHD mozen) ce mocta 1o0po craxy ca pe3ysiraTuMa
Koje je Ham capaaHuk joil. ap Vito Despoja uspauynao koprucrehu ab initio merox (maparpad 5.3.1).
['yctuna BepoBaTHOhe eHeprujckux ryOuTaka u3padyHaTta y oba Mojena je AUpekTHo mopeheHa ca
EELS cnexTtpuma 1o0ujeHUM y TpU HE3aBHCHA ekcriepuMeHTa. [loka3zaHo je OAIMYHO KBAIMTATUBHO
1 100pO KBAaHTUTATHBHO CJarame TEOPHUjCKUX MOJIENa M eKCIIEpUMEHTATHUX pe3yaTara (maparpad
5.3.2).

Meron yknamama T3B. Zero l0ss muka (ZL nuk) u3 ekcrepuMmeHTanHo noodujeux EELS
CIIeKTapa JIoCTa YyTHYEe Ha FHErOBO Cllarame ca TeopHjcKuM MmozeiauMa (maparpadu 5.3.2 u 5.3.3).
Konkperno, y EELS cnekrpuma nobujeHnM y /Ba He3aBUCHa excriepuMmeHTa [47,48], omanamem
€Hepruje J0J1a31 J0 Harjor ckoka 3a @ < 3.5eV Koju cMO NpUIHCAIN JOIPUHOCY HUCKOCHEPTH]jCKe
MPOBOJHOCTH T €JeKTpoHa y ampokcumanuju Dirac-oBor konyca. Y Ttpehem pasmaTpaHom
eKCIIEPUMEHTY HEIOCTajy TOAaly Ha HUCKMM eHeprujama [49], mro Moxke na Oyne mocienuia
IpeTepaHor ykiamama ZL nuka.

Ha BummM eHeprujama Teopujcke KpHuBe Koje onucyjy P(w) mocra 3aBuce o]l BpeAHOCTH
MaKCHMAaJIHOT' CaKyIJbEHOI' YHyTap PaBaHCKOI pacejaHor TajacHor Opoja enekTpoHa (, (maparpad

5.3.4). Maze BpenHocTH (], T0BOAE /10 Op30T HECTajarka BUCOKOCHEPTH)CKUX PENOBA Y CIIEKTPY, ITO
HAJIMKYje Ha ITOHAIIAKE PEATHOT Jeja IPOBOIHOCTH rpadeHa Ha eHeprijaMa U3Haja T + G IIa3MOHa.
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Ca npyre cTpaHe, BeJIMKe BPEAHOCTH (. Y3pOKY]y CHOPO OIaJame BUCOKOSHEPTHjCKUX PEINoBa, ILITO

je y cKllaay ca TOoHAIllalkeM WMAruHapHOT Jiena IpOoBOJHOCTH rpadeHa. Takole, MOCTOjU OIITUIHO
clarame eKCIepuMeHTaIHuX pesyatara u3 [47,49] ca oba teopujcka momena 3a 20 < w <50 eV.

[IperxoaHO onmcaHo 00OPO clarame J0O0UjeHUX pe3ysTara ca pe3yJiTaTiMa |3 TpU He3aBUCHA
eKCIIepUMEHTa W€ y TMPWIOT HalleM TEeOpHUjcKoM Mozaeny. Ha oBaj HaumH cMO mNpencTaBHIIU
KoMIuietaH aHamutuuku Mmoaen EELS cnekrapa 2D matepujana, Kkoju O eKCIiepuMEHTAIHE TPyIIe
MOTJIe JIaKO Jla TpUiaroje M HCKOpUCTe 3a uHTepnperanujy Oynyhux EELS cnekrapa wus
eKCIIepUMeHaTa y KOjuMa je YKJby4deH rpad)eH, Wik HEKU IPYTH U30TPOITHU MaTepHjall IITO CE& MOXKE
noctuhu MOroJHOM MOAM(UKAIINjOM ONITUYKE ITPOBOTHOCTH.
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7. lomamu

7.1. U3Boheme P0OiSSON-oBe jeqHaunne

V oBoMm poxarky monasumo ox Maxwell-oBux jeqHaunHa 3a ITUETEKTPUYHY CPEAMHY KOje
y3UMaMo 3a TMoJIa3Hy TAYKy Haller MoJielia U u3BoaumMo Poisson-oBy jennaunny. [Ipupoaa npobiema
KOjH pelraBaMo je TakBa jJa Hac MHTEpeCyje KBa3sUCTATHYKH PEXKHMM, TauHHUje 3aHEMapyjeMo T3B.
edekre perapaandje a caMMM THM HE y3UMamMo y 003up MarfHetHo moJee. Takohe, pamumo y
CIIEKTPOCTATHYKOM JiuMecy. Y HameM ciaydajy Maxwell-ose jeanaunne [82] rimace:

V-D(F,1) = p, (F.1) (7.0)
VxE(F,t)=0 (7.2)

Oeme je D(F,t)enexrpuuna uHIyKIWja, P, (F,t) TyCTHHA —HACICKTpHCARA  CIIOJHAIIIFE

naenextpucane uecrune a E(F,t) jaunna enexktpuunor mossa. M3 (7.2) ciemu na je jauuna
CIICKTPUYHOT [10Jba KOH3EpBAaTHBHA BeJHMUUHA [82] 1 MOXKEMO J1a je HAMIIEMO y OOJIHKY:

E(F,t) =—VO(F,1) (7.3)

rae je O(r,t) ckanapHu NOTEHIMjall eIeKTPUYHOT MOJba.

Besa usmely enekTpuuHe MHAyKuuje, D (IpeacTaB/ba €JIEKTPOJMHAMHUYKY PEAKIHjy
Cpe/lMHE Ha eNeKTPUYHO MOJbe YCIIOCTABILEHO Y H0j) M jaunHe eeKTPUYHOT MoJba E Koja To mosbe
onpehyje, y cirydajy uzorporHe (pu3ndke 0COOMHE UCTE Y CBUM IPABIIMMA) M CTAIIHOHAPHE CPEIUHE
(cpenuHe ymje ce 0COOMHE He MeHajy Yy TOKY BpEMEHa, Tj. 0CTajy MHBapHjaHTHE IpH TpaHcalujaMma
y BpEMEHY) TJIacH:

D(F,t) = 1 j f(F,t—t')EF,t)dt’ (7.4)

rie je f ckamapua ¢pyHkimja onpeheHa CBojcTBUMA CpeTIUHE.

EnexTpoanHaMuyka peakiyja cpeinHe y 1aToj TAYKH MIPOCTOPa U Y AATOM TPEHYTKY BpeMeHa
onpeheHa je eleKTPUYHUM M0JBEM Y TOj TaUKH IIPOCTOPA, alll HE CaMO Y TOM TPEHYTKY BpeMeHa Beh
U Y CBUM PaHUjUM TPEHYIIMMA. 3aTO je MOroIHKje HamucaTu uspas (7.4) y oonuky:

D(F,t) = i T (T, t—t")E(F,t")dt (7.5)

—00

raeje e(F,t—t")=f (F,t—t")p(t-t") a 5 cren pynxunja:

0, t<t

"(t_t’)z{l, t>t' (7.6)
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VY3enu cMo y 003Hp MPETIOCTaBKY J1a j€ IOCMaTpaH! CUCTEM cTarmoHapad. To 3Haum n1a ce
MaKpOCKOIICKH TIapaMeTpy CHUCTeMa HEe MEHajy y BpEMEHY, Kao M Jla HeMa MOKPETHHX I'paHHIa
u3mely nuenekrpuka. Taga Mokemo Ja npuMeHuMo Fourier-oBy tpanchopmanujy (OT) y ogHOCy

Ha BpeMe M Je(PUHUIIEMO IUETCKTPUYHY (DYHKIH]Y, 8(F,t—t'), U jaylHY EJEKTPUYHOT I0Jba
E(F,t’) , kao @ynkuuje y @T npoctopy. abe, Hanncahemo noMeHnyte (GyHKIM]jE MPEKO HUXOBUX
OT:

g(F,t—t'):% I g(F,a))efi“(tff)da) (7.7)
= (= 4! 1 e = 1\ -0t ’
E(r,t):EJE(r,a))e do (7.8)
3amenom (7.7) u (7.8) y (7.5) cnenu:
D(F,t) = S ]9 ig(F, 0)E(F,0)e ™ do (7.9)
2 ° Arx

Ca apyre ctpane 3HaMo 11a je @ T dyHKIM]je AUETSKTPHIHOT TTOMepaja O0JIHKa:
NV 1 = = —iwt
D(F,t) = — j D(F, w)e ™ daw (7.10)
2r =,
[Topehemem mocneama 1Ba n3pasa qo0uja ce 1a je:
= 1 . =
D(r,a)):4—g(r,a))E(r,w) (7.11)
V4

Ha ocHoBy u3spasa (7.10) u ananoraux uspasa 3a p,(f,t), E(F,t) u @(F,t), uspasu (7.1) u (7.3)
MOCTajy:

V-D(F, ) = pq (F, @) (7.12)
E(F,®) =—VO(F, 0) (7.13)

3amenom (7.13) y (7.11) ma y (7.12) cnenan:
V-[e(F, 0)VO(F, 0)| = —47p,, (F, ®) (7.14)

VY KBa3UCTATUYKOM CITydajy, Kaja JuelIeKTpuIHa (QyHKIIMja 3aBUCH caMO OJ1 BEKTOpa I0JI0XKaja, Tj.
e(r,w) = &(r), u3pas (7.9) nmocraje

B(F 1) = ie(?)ﬁ(f,t) (7.15)

3amenom m3pasa (7.3) y (7.15) u nobujenor uspasza y (7.1) nobujamo P0iSsOn-oBy jenHaumHy 3a
€JIEKTPUYHH [TOTEHIIN]jaJI:
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V- [(F)VD(F,1)] = ~470,, (F,1) (7.16)

On uHTEpeca HaM je Jla MaTeMaTHYKH MOJICN KOjU Pa3BHjaMo Baxku 3a P0OISSON-0By jeqHAYHHY
U y CIyYajy Kaja 3aBHCH O] yduectaHoCTH, (7.14), ka0 U y BPEMEHCKH 3aBHCHOM ciy4ajy, (7.16).
[Topehemem oBe Be jeAHaUMHE BUIUMO Jia Cy OHE MPOCTOPHO M30MOpGHE 11a MOXKEMO Y HOTALUjU
Jla UCITyCTUMO 3aBUCHOCT O] @ Y TMPBOM CIy4Yajy, Ka0 M 3aBUCHOCT Of BpeMeHa y apyrom. Cana
Poisson-oBa jemnaunHa uMa oOsnK (Bugetu uzpas (3.1)):

V~[5(F)V®(f)] =—4znp,, (T) (7.17)

7.2. EJeKTPOCTATHYKHU IPAHUYHU YCJIOBH

VY ommrteMm ciydajy, mocMarpamo 3akpuBibeHy moBpm S (Cnuka 7.1) koja mpenacTtaBiba
rpanuiy usmel)y nse nuenexkrpuune cpeauue y 3D npoctopy, R®. [loMeryTa nmoBpiu S femnu npoctop

R® ma mBe obmactn. O6mact mcmox moBpmm S (ykbyuyjyhm z=-oo y Descartes-oBom
KOOP/JMHATHOM CHCTEMY) O3Ha4aBaMo ca Vi1, @ ob6macT u3Hag noBpmu S (ykbydyjyhu z=c y
Descartes-oBoM KOOpAMHATHOM CHCTEMY) O3Ha4YaBamo ca V.

£
V, 1

Cauka 7.1: lllemaTcku mpukas 3akpuBJbeHE TOBpIIN S U obnactu Vi u Va.

EnextpuuHy MHAYKIHMjY W jaudHy €JIEKTPUYHOT IM0Jhba O3HAYaBaMO ca Ijl(F) " El(F) y
obnactu Vi, u D,(F) u E,(F) y obnacti Va. Takolje, MpeTnocTaB/baMo Ja Cy AMENCKTPHYHA

byHKIHja S(F) U TMIOTeHLIM]al CD(F) nepuHUCaHU Ha ciefehy HauuH:

L &,rev, 218
“O=1, Fev, (7.18)
O(F) = d,(r),reV, - 10
('r)_{opz(r),rev2 (7.19)

Tana Ha moBpmn S enextpiana naaykuuja D(F) i enexrpoctatruky motenrmjan O(F) Tpre
CKOK y Buay [82]:

(D,-D,)-fi, =470, €S (7.20)
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—&,N, VO, + &N, VO, =4rc,T €S (7.21)

rae je N, jemMHUYHH BekTop moBpmi S y cmepy on Vi ka V2, a o MNOBPIIMHCKA T'yCTHHA

HaelleKTpucama moBpmu S. Kako OM NpUMEHWIM MPETXOJHE TPaHWYHE YCJIOBE Ha CIIOjEBHUTY
CTPYKTYypy, mnpernocraBuhemo naa mnoBpm S mnpenacrtaBiba paBan z=0 y Descartes-oBom

KOOPZIUHATHOM CHUCTEMY Ca KOOpJHMHATaMa r= (X, Y, Z) . YcioBu Ha I'paHUuIIN 3a CKOK l'IOTeHI_[I/IjaJ'Ia

@d(r) cy obnmka:

o0,

0D,
“ 0z N

=4ro 7.22
TR (7.22)

z=0

AKO TMpeTrnocTaBUMO Ja Hema CII00OJHUX HaeJCKTpUcama Ha TpaHUIM u3Mel)y JBa
JHMeNIeKTprKa, MokeMo jaa 3ameauMo o =0 y (7.20). Jame cieau aa je HopMajiHa KOMIIOHEHTA
BEKTOPA jaurHE SJICKTPHUYHOT [10Jba HEMPEKH/THA HA IOMEHYTUM rpanuiiama. 3ameHom o =0 y (7.21)
100MjaMo yCJIOB 3a U3BOJ Y MPaBIly HOpMaJIe €JICKTPOCTATHYKOT MOTCHIIMjaJIa Ha IpaHuIlaMa, KOju

Mopa Takohe na Baxxku u3a I'd G (F, F') :
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7.3. Monapuzaunona ¢pynkinuja rpadena

[Tonapuzanuona GyHkiuja HeMHTEparyjyhux z enekrpoHa y ciobogHoM rpadeny go0ujeHa
MDF-RPA metonom [62,90] moxe na ce Hanuie y cieachem ooauky [107]:

9:9, i ke q a)+I7 2k, w+iy 2k
7(a.)= 2hv, {Sf r 872'\/—(F[ j F[ qVe q JH (7.23)

e je:

ave

g:(a)”q 1 (7.24)

a F(u) pynxuuja obmmxa:

uJ u®-1
F(u):%—ln[u\/?h/((uz—l)} (7.25)

OBreje ,=2, 0,=2 u @>0 u >0 . OBxe Tpeba HarOMeHyTH 1a je ¢ KOMIUIeKcaH Opoj ma

CaMUM THM Baxku +/¢ (U2 —1) # \/Z«/(uz -1).

V cny4ajy KOHA4HOT MpUTyIIewma y, Kopuiihemem Mermin-ose mporenype [108],

noJjlapu3anona GyHkuuja rpadeHa y,, (q, a)) MOJKe JIa ce HamuIe y cienehem o0NuKy:

)= 7(0,0)
ZM(q’ ) . iy (1_}((%60)] (7.26)

o+iy Xs (Q)

raeje 75 ()= x(9,0) nonapusaumona GyHKIHMja y CTATHYKOM JTUMATY Kaja Baxn @ —>0 n y — 0,

KOja MOXe Ja ce Hamuiire y ooiuky [62,90]:

1, q <2k,

gsgka

7. (q)= 295 7.27

s(9) 27hV -1 h- (Zk} iarccos&, q> 2k, (720
2 q F a
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