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SAZETAK

lako je struktura dvodimenzionalnoga heksagonalnog bor nitrida (hBN) vrlo
jednostavna, postoji svejedno nekoliko osnovnih nerijeSenih problema u vezi tog
materijala, od kojih valja istaknuti: teorijski tretman ekscitona (te ostalih viSecesti¢nih
poretnih  kompleksa), te to¢nog teorijskog odredivanja $irine
jednocesti¢nog procijepa. Ovaj seminar napravljen je u sklopu teorijskih istrazivanja dr.
Zorana Rukelja i doc. Vite Despoje, koja nastoje odgovoriti na ta pitanja, na Zavodu za
teorijsku fiziku kondenzirane tvari Prirodoslovno-matematickog fakulteta u Zagrebu. U
sklopu seminara, izra¢unate su energije i valne funkcije ekscitona u hBN-u, rjeSavanjem
Schrodingerove jednadzbe. Ostatak vremena potrosen je pokusavajuéi pronaéi slican
postupak proratuna energija triona (tro¢esti¢nih vezanih kompleksa) u hBN-u, no zbog
izuzetne sloZenosti proratuna, nije napravljen zna¢ajan napredak u vezi tog dodatnog

nemogucnost

zadatka.

UvOD

U zadnjih dvadesetak godina, dvodimen-
zionalni materijali predmet su intenzivnog
teorijskog i eksperimentalnog proucavanja u
fizici ¢vrstog stanja. Od posebnog interesa su
dvodimenzionalni izolatori poput heksagonal-
nog bor nitrida, molibden disulfida, itd..., koji se
sastoje od tankih ploha (zanosheers) debljine od
jednog do nekoliko Rije¢ je o
kovalentnim direktnim  (K)
izolatorima u kojima je Sirina procijepa od
otprilike 1 od 9 €V.

Dvodimenzionalni heksagonalni bor ni-
trid (hBN) najjednostavniji je od takvih izola-
tora. Struktura hBN-a prikazana je na slici 1, a
struktura vrpei na slici 2 [3]. Jedini¢na éelija
hBN-a sastoji se od jednog atoma bora i jednog
atoma dusika, koji imaju hibridne sp* orbitale,
izmedu kojih postoje ¢vrste o kovalentne veze,
zbog kojih je materijal prili¢no kemijski inertan i
mehanicki ¢vrst.

atoma.
kristalima,

Eksciton je vezano stanje elektrona i
Supljine, uslijed kulonske interakcije koja postoji
medu njima. Razlikuju se dvije vrste takvih dvo-
esti¢nih  kompleksa.
nalazimo u ionskim kristalima (npr. LiF) i

Frenkelove ekscitone
velikim organskim molekulama (npr. fuleren).
Zbog male dielektritne konstante u tim
materijalima, elektron i $upljina ¢vrsto su vezani
(tipi¢na energija veze je izmedu 0.1 1 1 V) i
udaljenost medu njima je mala, reda veli¢ine
jedini¢ne (lelije te je eksciton lokaliziran u
kristalnoj strukturi. Drugu vrstu, tzv. Wannier-
ove ekscitone nalazimo u materijalima s puno
ve¢om dielektricnom konstantom, $to su prije
svega kovalentni kristali i poluvodidi. Zbog male
dielektri¢éne konstante kulonska je interakcija
izmedu elektrona i Supljine zasjenjena te je
njihova veza puno slabija (energija veze je reda
veli¢ine 0.01 €V). Zbog toga je Wannierov
eksciton puno vedi od veli¢ine jedini¢ne ¢elije, te
je pokretan. Ovaj seminar bavi se isklju¢ivo
Wannierovim ekscitonima.
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Slika 1: Kristalna struktura dvodimenzionalnoga
heksagonalnog bor nitrida.

PRORACUN ENERGIJA I VALNIH
FUNKCIJA EKSCITONA

eksciton u dvodimenzio-
nalnom kao
dvodimenzionalni problem dvaju tijela koji
medudjeluju zasjenjenim Keldyshevim poten-
cijalom [2], prikazanim na slici 3:

Wannierov
izolatoru moZemo modelirati

2
e
V(r):T(w)(Ho(r/l(w))—No(r/l(w))),
gdie su H, i N, tw
Neumannova  specijalna
ﬂ,(a))ZZJT a (a)) tzv.  dinami¢ka
zasjenjenja, koja ovisi o funkciji polarizabilnosti

Struveova i
funkcija, a
duljina

(koja se moze dobiti npr. iz aproksimacije &vrste
veze [3] i prikazana je na slici 4).

r/a,

Slika 3: Kulonski potencijal (crno) i zasijenjenji potencijal

(narancasto)za A=1,2,5,10.
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Slika 2: Struktura vrpci u hBN-u dobivena ab initio
ratunom (crno) i TBA (crveno i naranéasto). Sa strane je
nacrtana parcijalna gusto¢a stanja (doprinosi Bi N).

Granic¢no ponasanje potencijala je

lim 7 ()=(e*/2)In(re"/22),

r=0

lim ¥V (r)=—¢"/r,

r=> 0

gdjeje y Euler-Mascherionijeva konstanta.
Rjesavamo Schrédingerovu jednadzbu:

E%(f:¢)=—§—;vzw(7)¢)+V(r)%(%sﬁ)-

U dvije dimenzije imamo:

Viglr,g)= li(

:67

oy| 10y
r—|+=5—5.

ar 72 6¢2
Ukupnu valnu funkciju mozemo prikazati kao

produkt radijalne i angularne valne funkcije

(separacija varijabli): ¥ (r,8)=R(r) D ().
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Slika 4: Realni (puna linija) i imaginarni dio (isprekidana
linija) funkcije polarizabilnosti u heksagonalnom bor
nitridu, dobivena TBA ra¢unom.



Za angularni dio valne funkcije imamo Uz rubni uvjet @(0)=@(27)=A4+B i

24 " 211 6 OR normiranje:
3 E—V(V) Z__Eﬁ_ 7'6— = 2z ) X
h pr Ror\ or 1=[ ©" 0dg=|4] +|B[ .
1d°® ’
=————=/, dobivamo: @ (@)~ cos(/4).
D dg Po analogiji s vodikovim atomom, stanja s
a za radijalni dio sljede¢u jednadzbu: vrijednostima angularnog broja /=0,1,2...
IR 14R [2 u /2 mozemo obiljeziti slovima s, p, d... Nadalje, po
—+——+| < [E-V (r)]—-—=|R=0. istoj analogiji moZemo uvesti glavni kvantni broj
d*  r dt fi r koii od broiu & 1
n koji odgovara broju ¢vorova u angularnom

Radijalni dio sadrzi potencijal 7 (r) te  dijelu valne funkcije: =7, +/.
se moze rjeSavati jedino numericki. U tu svrhu,
korisno je supstitucijama  y (V)EV R (r) i
x=r/a, svesti radijalnu jednadzbu na REZULTATI

bezdimenzionalni oblik:

'( ) 11— Prvi brojevi u tablici 1 su energije dobi-

y'(x

9"(x)+ +(E=V (%) +— ] 9(x)=0 vene samosuglasnim rjesavanjem Schrodinger-
X X ove jednadzbe s potencijalom u kojem duljina

Numeri¢ka rjeSenja su nadena koriSenjem  zasjenjenja ovisi o energiji (dinamicko zasje-
naredbe NDSolve programskog paketa njenje). Brojevi u zagradi su rjeSenja za stati¢no
Mathematica, sistematiéno pogadajuéi vrijed- zasjenjenje s duljinom zasjenjenja 1=3.54,.

nosti energije E za koje valna funkcija
i§¢ezava u beskona¢nosti. Za reduciranu masu Qn, 1) /=0 I=1 /=2 /=3
uzeta je vrijednost  #=0.35,.

0.60 (0.70)0.34 (0.38)

Angularna jednadzba je jednostavna i

moze se rijesiti analiticki: n,= 0.52 (0.64)0.31 (0.37)

@,,<¢) + 12@(¢):0. n,=2 |0.42(0.54)0.28 (0.37)

n,=3 |0.24(0.30)

Angularni dio valne funkcije bit ¢e oblika:

@( )_A ilg B il Tablica 1: Prvih deset nivoa u ckscitonskom spektru
¢)=de "t+be . hBN-a. Stanja u istoj ljusci (isti glavni kvantni broj) su
dana uistoj boji,zan =1,2,3i4.

15 15 (}’nlz initio = 12’ d()) \ \

0 1 2 3 4 5 6
Energija (¢V)

Slika S: Prvih deset nivoa u ekscitonskom spektru hBN-a. Isprekidana linija je osnovno ekscitonsko stanje ab initio

izra¢utano uz staticku polarizabilnost. Prag za stvaranje jednoéesti¢nih pobudenja je prikazan plavom linijom.
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Slika 6: Kvadrati apsolutne vrijednosti valnih funkcija (gusto¢e vierojatnosti) ckscitona za stanja 2, 3p i 4d.

Ako usporedimo energiju osnovnog stanja
ekscitona izratunatu za nezasjenjeni kulonski
potencijal (—1.4 Ry) vidimo da su ¢ak i male
vrijednosti duljine zasjenjenja A(w), dovoljne
da smanje energiju osnovnog stanja ekscitona za
otprilike faktor 4.

Stanja s vedim angularnim momentom
imaju niZu energiju za isti 7, bez obzira je li
potencijal dinamicki ili stati¢ki zasjenjen, $to je i
cksperimentalno utvrdeno mjerenjem  dvo-
fotonskih apsorpcija na dvodimenzionalnom
volfram disulfidu [4]. Najveée razlike izmedu
staticki i dinamicki zasjenjenog potencijala su
prisutne kod visokih ekscitonskih pobudenja,
blizu ruba procijepa.

Kao $to je spomenuto ranije, svi proracuni
su napravljeni s odabranom reduciranom masom

#=0.35m,. Ponovljeni su isti racuni s
vrijedno$¢u  ©=0.25m,, kako bi se vidjelo
koliko odabir reducirane mase utjece na rezultat
(sL.7).

Prosje¢ni radijus ekscitona u osnovnom
stanju izracunat je oko 44,, S$to je usporedivo
s velitinom jedini¢ne éelije koja je otprilike

Sa,. To je posljedica premale polarizabilnosti
dobivene dvovrpéanim TBA ra¢unom. Ako
duljinu
dobivenu ab initio ratunom, radijus ekscitona u

uzmemo zasjenjena A, =124,
osnovnom stanju je od otprilike 104,, S$to je
sasvim u skladu s prirodom Wannierovih
ekscitona. Prosje¢ni radijus
energijom: npr. za 2p stanje je dobiven proje¢ni
radijus oko 13a,, za 2s

204, a za najvisi izracunati energijski nivo,
4s, iznosi otprilike 83 4,,.
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Slika 7: Ovisnost osnovnog stanja ckscitona o duljini

zasjenjenja, za dvije vrijednosti reducirane mase.

STO DALJE?

Osim rje$enja energija ekscitona u dvodi-
menzionalnim izolatorima, jedan od ambici-
oznijih ciljeva ovog seminara bio je napraviti istu
stvar za trione. Trion je vezano stanje elektrona i
dviju $upljina, ili dva elektrona i jedne Supljine,
analogno ekscitonu, no s tri tijela.

Schrédingerova jednadzba za trion u dvije
dimenzije je opéenito:

EW(7"1)7"2’73,¢):
_f_ﬂ(V§+V§+V32)W(71,72,73,¢)

+V(7’1—7’2)3k(7’1,7’2,7’3,¢)
+V(72—r3)3k(71,72,7'3,¢)
+V(73_71)W(71’72’73,¢)-

Ta se jednadzba moze rijeiti perturbativno,
nakon prelaska na Jacobijeve koordinate,
medutim zbog velike sloZenosti proracuna te
ograni¢enog vremena, to je za sada jo$ nerijeseni

problem.
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