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Izvod 

U radu su predstavljeni rezultati teorijskih istraživanja izmena optičkih svojstava usled 

prisustva granica i promena graničnih parametara kod nanofilm molekulskih kristala. Energetski 

spektar eksitona i njihova prostorna distribucija duž ose ograničenja (po slojevima), nađen je 

analitičko-numeričkim proračunom. Određena je relativna permitivnost ovih ultratankih dielek-

tričnih filmova i analiziran uticaj graničnih parametara na pojavu diskretne (po frekvencijama) i 

selektivne (po slojevima) apsorpcije. Našli smo uslove za pojavu najmanjeg broja rezonantnih 

apsorpcionih pikova (apsorpcionih linija) na graničnim površima posmatrane film-strukture. 

Ključne riječi: eksiton, apsorpcija, film. 

 

Abstract 

 This paper presents results of theoretical research in changed optical properties due to the 

presence of boundaries and changes of boundary parameters in nanofilm-molecular crystals. The 

energy spectrum of excitons and their spatial distribution along the axis limits (in layers) were 

found through analytical and numerical calculations. The relative permittivity of these ultrathin 

dielectric films was determined and the influence of boundary parameters on occurrence of discrete 

(by frequencies) and selective (per layers) absorption was analyzed. We found conditions for the 

appearance of the smallest number of resonant absorption peaks (absorption lines) in the border 

surfaces of the observed film structure. 

Key words: excitons, absorption, film 

 

1. UVOD 

 

Teorijska istraţivanja niskodimenzionih kristalnih sistema (nanostruktura: ultratankih filmova, 

kvantnih ţica i taĉki i sl.) veoma su intenzivirana zbog dobijanja fundamentalnih informacija o eks-

tremno drugaĉijim fiziĉko-hemijskim osobinama materijala već i zbog njihove široke praktiĉne 

(tehniĉko-tehnološke) primene u nano- opto- i bio-elektronici) [1]. Posebnost ovih „sitnih” struktura 

ogleda se u tome što prisustvo bliskih graniĉnih površi dovodi do veoma izmenjenih opšte poznatih 
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svojstava ovih materijala i pojave nespecifiĉnih fenomena (kao posledica efekata dimenzionog 

kvantovanja [2]) u poreĊenju sa karakteristikama odgovarajućih „krupnih” uzorka [3]. 

Interes za izuĉavanjem eksitonskog podsistema javio se zbog ĉinjenice da su upravo eksitoni 

odgovorni za dielektriĉna, optiĉka (apsorpcija, disperzija svetlosti, luminescencija), fotoelektriĉna i 

druga svojstva kristala [4]. U ovom radu smo posmatrali ultra-tanke dielektriĉne filmove (ĉija 

debljina ne prelazi desetak atomskih ravni). Tipiĉni predstavnici ovakvih struktura su molekulski 

kristali i u njima se javljaju elementarna pobuĊenja – eksitoni u rezultatu interakcije spoljašnjeg 

elektromagnetnog polja i elektrona kristala.  

Pomoću eksitonskog zakona disperzije i njihove gustine stanja, teorijski se definiše relativna 

permitivnost, a preko nje i optiĉke osobine posmatranog sistema. 

 

 

2. EKSITONI U BALKU 

 

Standardni izraz za efektivni eksitonski hamiltonijan u harmonijskoj aproksimaciji [4,5] ima 

oblik: 
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gdje su 


nB   i nB   kreacioni i anihilacioni operatori eksitona na ĉvoru n


 kristalne rešetke, n
  pred-

stavlja energiju izolovanog eksitona na tom ĉvoru, a mnX   su matriĉni elementi eksitonskog 

transfera sa ĉvora n


 na ĉvor m


. U modelu se uzima da je energija eksitona na ĉvoru ~10
2
 puta veća 

od energije njegovog transfera.  

Mikroteorijsku analizu sprovešćemo metodom dvovremenskih temperaturskih Grinovih 

funkcija [6,7] zbog pogodnosti koje ovaj metod pruţa. U tu svrhu posmatramo Grinovu funkciju 
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koja zadovoljava sledeću jednaĉinu kretanja: 
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Potpunom vremenskom i prostornom Furije-transformacijom moţemo dobiti oblik Grinove funkcije 

u k


-prostoru, a iz njenog pola i traţeni eksitonski zakon disperzije: 

 
zzzyyyxxxk

kaXkaXkaX coscoscos2  ,
                                                                

(3)  

kojeg, ako su:  

aaaaXXXX zyxzyx   ;   

moţemo pisati u bezdimenzinom obliku: 
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i grafiĉki predstaviti kao na slici 1. 
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Slika 1- Zakon disperzije eksitona u balku 

   

   

Slika 2- Permitivnosti balka 

 

Dielektriĉna permitivnost je data opštim izrazom [8,9]:  

        GGiF211
                                                                                                     (5) 

gde je F parametar unutrašnje strukture. Ako u ovaj izraz zamenimo Grinove funkcije dobijamo 

izraz za dinamiĉku permitivnost balka:  
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Zavisnost te permitivnosti prikazana je na slici 2. 

Za sluĉaj balka moţemo videti da energije uzimaju kontinualne vrednosti, unutar odreĊenog 

opsega dozovoljenih energija, a samim tim i zavisnost permitivnost balka, tj. dielektriĉnog odziva, 

ĉini apsorpcionu zonu u kojoj će balk „progutati” sve energije (tj. frekvence elektromagnetnog 

polja) taĉno odreĊenog opsega. 

 

 

3. EKSITONI U NANO-FILMU 

 

Sistemi ograniĉeni dvema paralelnim površima nazivaju se filmovi [10,11]. Dimenzije 

kristalnog nano-filma su takve da je u XY neograniĉen, dok u z-pravcu ima konaĉnu debljinu L=N a.  

Posmatraćemo dielektriĉni nano-film (slika 3), koji se praktiĉno moţe napraviti kontrolisanim 

dopiranjem masivnih uzoraka ili specifiĉnim nanosom na njih [11]. Zbog postojanja graniĉnih 

površi energije eksitona na ĉvorovima i transferi energije izmeĊu graniĉnih ( 0zn ; Nnz  ) i njima 

susednih ravni (  1zn ; 1 Nnz ) bivaju perturbovani, što moţemo prikazati na sledeći naĉin 

[9,11–15]: 
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gde parametar d  definiše perturbaciju na ĉvoru graniĉnih površi, a parameter x  perturbaciju 

transfera u graniĉnim slojevima duţ z-pravca. 

 

 

Slika 3- Model ultratankog dielektričnog filma 

 

Mikroteorijsku analizu eksitonskog podsistema u ultratankim (kristalnim) molekulskim 

filmovima sprovešćemo, kao i za balk – metodom Grinovih funkcija. Posmatraćemo iste Grinove 

funkcije i upotrebiti isti postupak za njihovo odreĊivanje. Uzimajući u obzir graniĉne uslove (7) i 

izraze za hamiltonijan (1) i jednaĉinu kretanja (2) dolazimo do jednaĉine za traţene Grinove 

funkcije [11–15]. Nakon potpune vremenske, ali sada i samo delimiĉne prostorne Furije-

transformacije ovih jednaĉina, dobijamo: 
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gde je uvedena oznaka: 

 
yx akak

X
coscos2 








. 

Jednaĉina (8) predstavlja sistem od N+1 nehomogenih algebarsko-diferencnih jednaĉina za Grinove 

funkcije. Kako su nam za nalaţenje zakona disperzije potrebni samo polovi ovih funkcija, dovoljno 

je naći determinantu sistema (8) i istu izjednaĉiti sa nulom [11–15]. Na ovaj naĉin dobijamo N+1 

rešenje   ; 11,2,...,  N .  

Kao i kod balka, prikazaćemo zakon disperzije eksitona posmatranog filma u bezdimenzionom 

obliku: na ordinatama ćemo imati vredosti redukovanih energija 
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xyR
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u zavisnosti od funkcije  
yxxy akakR coscos2   

na apscisama. Na slikama 4 – 6 su prikazani zakoni disperzije i to: na slici 4 za neperturbovan 

(idealni) simetriĉan petoslojni film, na slikama 5 i 6 za d-perturbovan i x-perturbovan petoslojni 

film, respektivno. 

                           E     

 

xyR  

Slika 4- Zakon disperzije idealanog (d=0,0; x=0,0) petoslojnog filma 

 

Punim linijama su prikazani energetski nivoi eksitona u posmatranom filmu, dok su is-

prekidanim linijama oznaĉene granice kontinualne energetske zone eksitona u balku. Već na prvi 

pogled se moţe uoĉiti odsustvo nultih i diskretnost eksitonskih energija u filmu. Broj mogućih 

stanja eksitona odgovara broju kristalografskih ravni ovog filma duţ z-ose. 

E   

 

                                                                           xyR  

Slika 5- Zakon disperzije d-perturbovanog (x=0,0) petoslojnog filma 

 Sa slike 5 se vidi da povećanjem parametra d dolazi do širenja energetske zone tako što se dva 

energetska nivoa pomeraju ka višim energijama i izlaze izvan balkovskih granica. Ova energetska 
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stanja su poznata kao lokalizovana ili Tamovska stanja [4]. Analizom slike 6 sledi da povećanje 

parametra x dovodi do širenja spektra i izlaska dva energetska nivoa izvan balkovskih granica, tj. do 

pojave lokalizovanih stanja. 

 E  

 

xyR  

Slika 6- Zakon disperzije x-perturbovanog (d=0,0) petoslojnog filma 

Kada se uporede nesimetriĉno (boĉni grafici) i simetriĉno (centralni grafici) perturbovani 

filmovi sa slika 5 i 6, jasno se uoĉava da dolazi do nesimetrije/simetrije rasporeda lokalizovanih 

stanja, stim što se u sluĉaju simetriĉne perturbacije lokalizovani nivoi preklapaju! To se dešava 

samo za d-perturbaciju koja je i inaĉe odluĉujuća. 

 

4. ZAUZETOST EKSITONSKIH NIVOA I DIELEKTRIĈNE OSOBINE FILMA 

Za nalaţenje verovatnoća pojave i prostorne raspodele eksitonskih stanja u filmu potrebno je 

izraĉunati spektralne teţine pojedinih Grinovih funkcija. Polazi se od sistema jednaĉina za Grinove 

funkcije (8), ali napisanih u matriĉnom obliku:  

111
ˆ~ˆ

  NNN KGD  ,                                                                                                         (9) 

gde je 1
ˆ

ND  matrica koja odgovara determinanti sistema, a 1

~
NG  i 1

ˆ
NK  su vektori Grinovih funkci-

ja i Kronekerovih delti, respektivno. Ako u (9) delujemo inverznom matricom 
1

1
ˆ 

ND  sa levo i zna-

jući da se inverzna matrica moţe izraziti preko adjungovane, ĉiji su ĉlanovi ikD  kofaktori elementa 

ikd  direktne matrice, daljim raĉunom moţemo dobiti Grinove funkcije, u ĉijim brojiocima direktno 

figurišu spektralne teţine  zng , tj. verovatnoće nalaţenja eksitonskih stanja ρυ [9,11–15]: 
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Pri odreĊivanju dinamiĉke permitivnosti filma koristićemo opšti izraz (5), samo strogo vodeći 

raĉuna da Grinove funkcije, pa i permitivnost zavise od (broja, tj. poloţaja) kristalografskih ravni 

simetriĉnog filma nz : 
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gde je F – strukturni faktor [4,5]. Uvrštavanjem izraza za Grinove funkcije (10) dobija se:                                    
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gde je:                                              
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a ako malo analitiĉki sredimo, izraz (14) prelazi u:  
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Ovaj izraz predstavlja zavisnost relativne dinamiĉke permitivnosti od frekvencije inicijalnog 

elektromagnetnog pobuĊenja, tj. dielektriĉni odziv posmatranog simetriĉnog molekulskog filma na 

spoljašnje elektromagnetno polje. Na slici 7 prikazane su zavisnosti relativne dinamiĉke permitiv-

nosti od redukovane energije spoljašnjeg elektromagnetnog zraĉenja za petoslojni film.  
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Slika 7- Relativna permitivnost perturbovanog petoslojnog filma u zavisnosti od redukovane 

frekvencije 

Na svim slikama su prikazane zavisnosti permitivnosti od redukovane frekvencije spoljašnjeg 

elektromagnetnog polja za spoljašnje (graniĉne) površi, prve unutrašnje i središnju kristalografsku 

ravan. Uoĉljiva je pojava rezonantnih pikova, ĉiji broj i raspored veoma zavisi od graniĉnih pertur-

bacionih parametara. Prva slika sa 3 grafika pokazuje permitivnost idealnog ultratankog filma sa 4 

meĊuatomska sloja (detaljnije obraĊeno u [12]). U drugom i trećem redu slike 7 prikazane su 

zavisnosti dinamiĉke permitivnosti od redukovane frekvencije spoljašnjeg elektromagnetnog polja 
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za ĉetvoroslojni dielektriĉni film kada se parametar Δ menja perturbacijom d0 (ili dN). Odatle se vidi 

da broj rezonantnih pikova (kada ε (ωr) → ± ∞) zavisi od broja, odnosno poloţaja atomske ravni nz 

za koji se raĉuna permitivnost, ali i od vrednosti parametra d0/N. Povećanjem tog parametra dolazi 

do širenja zone apsorpcije, a dominantan rezonantni pik se uoĉava samo na graniĉnoj površi filma 

(nz = 0 ili nz ≡ N = 4). To je i oĉekivan rezultat, jer se iz analize spektralnih teţina eksitonskih stanja 

[12] vidi da je verovatnoća nalaţenja eksitona u lokalizovanom stanju, najveća baš na tom mestu. U 

ĉetvrtom i petom redu (ili vrsti) slike 7 prikazane su zavisnosti dinamiĉke permitivnosti ε od 

redukovane energije ĉetvoroslojnog dielektriĉnog filma, kada se parametar x0/N). Lako je uoĉljivo 

da je broj rezonantnih pikova permitivnosti razliĉit za razliĉite slojeve, tj. ε = ε (nz), ali zavisi i od 

vrednosti parametra x0/N. Povećanjem vrednosti ovog parametra dolazi do simetriĉnog širenja zone 

apsorpcije prema višim i niţim vrednostima energija za sve slojeve, ali i do gašenja pojedinih rezo-

natnih pikova u zavisnosti od mesta (sloja filma) za koji se permitivnost odreĊuje. Npr. svi 

rezonantni pikovi postoje samo za graniĉne (nz = 0 i 4) i središnju ravan (nz = 2), dok u ostalim 

ravnima dolazi do njihovog gašenja. To znaĉi da je evidentno mnogo „jaĉi” uticaj parametra d koji i 

„šiftuje” celu energetsku i selektuje optiĉku sliku posmatranih film-struktura. 

 

5. ZAKLJUĈAK 

Rezultati ovih analiza su pokazali bitne razlike u zakonu disperzije (mikroskopske, tj. kvantne 

osobine) i dielektriĉnom odzivu (makroskopske, ali dimenziono-kvantne osobine) eksitona izmeĊu 

balk i simetriĉnih film-struktura kao iskljuĉivu posledicu ograniĉenosti filma duţ z-pravca i 

postojanja perturbacija parametara na graniĉnim površima i graniĉnim slojevima strukture. 

- Energetski spektri eksitona u simetriĉnom filmu su diskretni sa brojem nivoa koji je jednak 

broju slojeva filma. 

- Povećanje energije eksitona na graniĉnim slojevima, tj. ĉvorovima pomera spektar ka višim 

energijama, dok povećanje transfera energije izmeĊu graniĉnih i njima susednih unutrašnjih 

slojeva simetriĉno širi spektar ka višim i niţim energijama.  

- Moguća je egzistencija lokalizovanih (Tamovskih) stanja, ĉija verovatnoća rapidno raste sa 

povećanjem graniĉnih perturbacionih parametara. 

- Dielektriĉni odziv filma pokazuje osobinu selektivnosti, tj. pojavu diskretnih rezonantnih 

apsorpcionih pikova na taĉno odreĊenim energijama, ĉiji broj i raspored zavisi od broja 

slojeva u filmu i perturbacionih parametara. Ove osobine daju filmovima prednost u odnosu 

na balk strukture (ĉiji je dielektriĉni odziv kontinualan u odreĊenom opsegu energija), jer se 

u tom sluĉaju filmovi mogu koristiti kao svojevrsni filteri spoljašnjeg zraĉenja. 

- U odnosu na nesimetriĉan film, kod simetriĉno perturbovanog filma efekti se udvostručuju 

ili uparuju. To znaĉi da će se lokalizacija uvek javiti na dva ili 4 energetska nivoa, ali i da 

nikada neće doći do jednoselektivne apsorpcije (idealan filter), kao što je to moguće sa 

nesimetriĉnim filmom. Ovde su najmanje moguća dva bliska apsorpciona pika, tj. najmanja 

transparencija je za bihromatski zrak (dve ne tako razliĉite talasne duţine). 
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