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Posliednjih nekoliko godina dvodimenzionalni (2D) kristali su privukli veliku paznju nauéne
javnosti jet st pogodni kandidati za proizvodnju materijala sa Sirokim spekttom neobiénih fizickih
osobina 1 odnosnu na trodimenzionalne (3D) kristale. Naime, izolacijom jednog sloja grafena, 2D
-alotropske modifikacije ugljenika, 2004. godine [1], potvtdeno je postojanje 2D kristala, a to je bio
i glavni razlog za pokretanje istrazivanja njihovih fizickih i hemijskih osobina [2, 3], kao i razvoj
trazliditih teotijskih modela kojima se iste pokuSavaju na adekvatan radin objasniti. Tnspitisani
]edetvemm optickim i elektronskim osobinama grafena, naucnici su otvorili i pitanje moguce
primjene 21D materijala w modernim granama tehnologije, koje je brzo naiSlo na pozitivan odziv.
‘Takode, ovi materijali sluze kao precizne alatke za testiranje fundamenatlnih fizickih modela
magnetizma i superprovodljiivosti u 2D. limitu, $to je zapravo i pfedmet nadih istraZivanja.
Magnetizam Zelimo da ispitamo primjenom teorije funkcionala gustine (eng. density functional
theory; u daljem tekstu - DFT) uw kombinaciji sa drugim teotijskim modelima, dok
supetptovodljivost Zelimo da ispitamo koristedi pettutbacionu teoriju funkcionala gustine, Cija je
upotreba u smislu primjene za tzucavanje superprovodljivih efekata ogranicena, kao i upotrebom
drugih teorijskih modela.

IstraZivanje magnetizima u2D materijalima je privuklo veliku paznju nauénejavnosti zbog cinjenice.
da, prema posljednjim studijama, sloj feromagnetnog izolatora Crly odrZava svoje magnetno
uredenje do 45 K 4, FePS, sloj 1spol}ava Izingov (Ising) o oblik antiferomagnetnog uredenja [5),

dok se npr. jednosloj Cr,Ge,Tes mo?e opisati kao pibliZno idealni 2D Hajzenbergov
(Heisenberg) feromagnet [6]. U grafenu, heksagonalnom bor nitridu (h-BN).i drugim poznatim
2D matetijalima, k‘reir‘anje strikturnih defekata i/ilt d'ophanje sa magnétnim atomima predstavlja
najjednostavniji nadin za uspostavljanje magnetizma. Proraduni uz: pomog teotife funkeionala,
gustine potvrdili su pojavu spinski pelarizovanih stanja u jedricatomskirn supl}mama grafena [7],a
kasniji eksperimenti su demonstrirali paramagnetnu prirodu grafena sa defektima [8]. Medutim,

metalni atomi koji se adsotrbuju ria grafenu ili h-BN-u teze da se grapi$u u klastere [9] $to otesava
kontrolisanje veli¢ine i elektronskih osobina deponovanih metalnih nanostruktura. Sa druge strane,
ukoliko se. isti atomi adsorbu]u na tackastim defekfima grafena ili h-BN-a, oni postaju kinetiki
stabilne strukture [10] 1 }cdnoatomske Supljine se ponasaju kao ,treping™ (eng. trapping) centti koji
sprecavaju njihovo dalje grupisatije. Iako wmietalni atomi, u talkastim defektifna, mogu'da posjeduju
nenuld magnetm moment, ovi defekti su u realnim uzorcima proizvol}no raspotedcm po sloju
gratena 1 h-BN-a, sto dugodometno uredenje: magnetmh momenata dodatih atoma u titn sistemima
¢ini malo vierovatnim, U prvom dijelu rada ée glavni akcenat biti na sistemima kod kojih tokom
sifiteze dolazi do obrazovanjz $upljina sa pravilnim rasporedoin, jer se na n;lrna mogu-adsorbovati
metalni atomi. Primjer takvog 2D materijala je borofen i ptva strukturz koja ¢e da bude predmet
‘nasih istraZivanja je vjestacki 2D magnet nastao ddsorpcijom gvoda na borofenu. Za nase dalje
istraZivanje jeinteresantna i ¢injenica da su prethodna DFT ispitivanja predvidjela pojavu borofena
sa veéim Supljinama [11], a $to je veoma bitno, i pojavu superprovodliivosti [12,13] u kombinaciji
sa drugim metodama, $to ukazuje na visok nivo tadnosti DFT-a u opisu fizi¢kih osebina novih
matetifala.

Kada generalno govorimo.o superprovodljivosti, formiranje Kuperovxh (Cooper) parova dovodi
do supetprovodljivog stanja, a kako posto]l fazni prelaz iz uredenog u neuredeni sistem,

smanjivanje dimenzionalnosti sistema moe da ima veliki uticaj na njegove karakreristike. Na:zgled

zbog niske dimenzionalnosti sistema logi¢an zakljuéak bi bio. da je fazrii prcla7 tesko ostvativ, ne
samo 7bog cinjenice da je mtcrakcqa izmedu elektrona prostorno ogranicena, veé i zbog manjeg,
bro;a Cestica koje mogu da ucestvuju u samoj mterakcql Pobol]san]em tehnologije proizvodiije
jako uredenih kristalnih struktura na nano skali omogucen je bolji uvid u osobine 2D materijala.

Nakon dugogodisnjih istraZivanja sa sigutno$éu se moze fvrditi da je superprovodljivost u 2D
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materijalima moguca, i ne samo to, ona je u potpunosti favotizovana. U tom duhu je bitno
posmatrati 1 promjenu kriticne temperature sa smanjivanjem dimenzionalnsti, jer se dugo vjerovalo
da ona postaje niza smanjivanjem dimenzionalsnoti, a otkricem matetijala kao $to su MoS,, ZrNCl
i Bi2212 je upravo dokazano suprotno. Zanimljivo je i da neki 3D materijali, koji nijesu
superprovodljivi, na 2D nivou postaju takvi, kao npr. KTa03[14]. Upotrebom kompjuterskih
simulacija moguce je bolje ispitivanje i vjestackih struktura, a $to je bitnije, brojne fizicke osobine
takvih materijala se mogu objasniti ve¢ postojecim teorijskim metodama. Na taj nacin je moguée
steci bolju sliku o superprovodljivosti u niskodimenzionalnim sistemima i nastaviti za traganjem
novih, cije b1 otkrice doprinjjelo daljem razvijanje teorija o superprovodljivosti.

Pregled istraZivanja

Teorija funkcionala gustine (DFT) predstavlja kvantno-mehanicki metod koji je u moguénosti da
precizno opise strukturne i elektronske osobine velikog broja kristala, molekula 1 amorfnih tijela.
Ova teorija omogucava da se Sredingerova (Schrodinget) jednacina za viSecesti¢ni sistem zamijeni
jednocesticnim svojstvenim problemom u kome se elektron-elektron interakcija opisuje u
aproksimaciji srednjeg polja. Metod je jako pogodan za odredivanje najstabilnije geometrije
sistema, energije adsorpcije atoma na razliCitim poviSinama, magnetnih osobina sistema,
elektronske strukture materijala i slicno. DFT ce se, u prvom dijelu rada, koristiti za ispitivanje
strukturnih i magnetnih osobina feromagnetnog 2D gvozda na borofenu. Razlog za izbot borofena
je otkrice od prije nekoliko godina, kada su Feng i njegovi saradnici uspjesno sintetizovali 2D
strukturu bora — borofen — tako sto su bor naparavali na fec(111) povtsini srebra [15] (slika 1).

Slika 1: Pogled odozgo (gornje slike) i sa strane (donje slike) B, 1 ¥3 faze borofena na Ag(111)
[16].

Atomi bora posjeduju mali kovalentni radijus i zato mogu da ucestvuju u procesu sp? hibridizacije
koja favorizuje formiranje 2D alotropa. Gore navedeni borofen je primjer jedne takve strukture,
pri ¢emu postoje dvije faze borofena, B 1 x3 (slika 1), u zavisnosti od prirodnog rasporeda
Supljina, a iste su ekeprimentalno dokazane upotrebom STM-a (eng. Scanning Tunnelling
Microscopy). Gore navedeni slojevi borofena su inertni na proces oksidacije i slabo interaguju sa
supstratom srebra, 2 u naSem radu cemo ispitivati obje faze. Takode, izracunate elektronske
osobine pokazuju da borofen posjeduje metalni karakter. Interesantno je da su upotrebom istog
supstrata srebra Maniks (Mannix) i njegovi saradnici sintetisali druge polimotfe borofena i izuéavali
njihove strukturne i elektronske osobine [17]. DFT rezultati, koji su pratili ova istraZivania, su bili
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u odli¢noj saglasnosti sa eksperimentom [18] i potvrdili su postojanje stabilnog 2D kristala bora
[19]. Borofen je kasnije sintetisan i na Al(111) [20], Au(111) [21], Cu(111) [22] i Ni(111) [18]
supstratu. Osim istraZzivanja magnetnih osobina materijala nastalog deponovanjem gvozda na
borofenu dio nasih istrazivanja ce se odnositi i na ispitivanje magnetnih osobina nekoliko 2D
materijala sintetizovanih posljednjih godina. Pogodni kandidati su CrI3, Cr2Ge2Te6, Fe3GeTe2,
T-VSe2, T-CrTe2, FePS3, MnPS3, CrCl3 1 MnBi2Te4. Takode, ispitivacemo i superprovodljivost
razlicitih heterostuktura borofena i drugih 2D materijala, kao i superprovodljivost u dopitanom
borofenu.

Kada je u pitanju superprovodljivost, njena prva mikroskopska teorija, koja se oslanja na
formalizam sparivanja elektrona, uspostavljena je 1957. godine od strane Bardina (Bardeen),
Kupera (Coopet) i Srifera (Schrieffer) - BCS teorija - i sna¥no podt#ava mehanizam elektron-fonon
sprege. Za klasicne (konvencionalne) superprovodnike, kod kojih je dominantan mehanizam
slabog sparivanja, BCS teorija daje dobar opis fenomena superprovodljivosti u brojnim
materijalima. Medutim, 60-tih godina se javljaju sve vece razlike izmedu ekspetimentalnih i
teorijskih rezultata, Sto je upucivalo na neadekvatnost teotije u opisivanju supetprovodnika kod
kojih je dominantna jaka elektron-fonon interakcija. Data teorija, u prvom redu, ne obuhvata
cjelokupnu fiziku elektron-fonon sprege, pa je predvidanje kritiche temperature i
supetprovodljivog procjepa postalo problematicno za veliki broj matetijala, a mozemo slobodno
reci da je to 1 danas jedan od glavnih problema moderne teorije kondenzovanog stanja. Medutim,
ukljucujuéi metod Grinovih (Green) funkcija, Migdal-Eliasbergov (Migdal-Eliashberg) formalizam
pruza veoma precizan opis superprovodljivog stanja u skoto svim supetrprovodnicima. U
Eliasbergovoj teoriji, elektron-fonon sprega je lokalna u prostoru i ,retardovana® u vremenu,
uzimajuci na taj nacin u obzir 1 vrijeme koje je potrebno za odvijanje procesa elektron-fonon-
elektron rasijanja, za razliku od BCS modela prema kojem se rasijanje odvija trenutno. Eliasbergove
jednacine, koje se rjesavaju samousaglaseno, daju sopstvenu energiju elektrona na Fermi nivou.
Ravnotezne superpovodljive osobine, bilo kojeg materijala, se mogu odrediti poznavajuéi
spektralnu funkciju @F, gdje je @ srednja elektron-fonon interakcija, a F fononska gustina stanja.
Navedena funkcija mjeti doprinos fonona sa frekvencijom @ procesima rasijanja elektrona na
Fermijevoj povrsini i povezana je sa bezdimenzionim parametrom elektron-fonon sprege A.
Koristeci Eliasbergovu teoriju moguce je odrediti vrijednost superprovodljivog procjepa, kao i
kriticne temperature nekog superprovodljivog matetijala preko Makmilanove (McMillan) formule.
Sistem jednacina koje numericki rjesavamo imaju isti oblik kao jednaéine u DFT teoriji, 2 metod
koji se koristi je metod perturbacione teorije funkcionala gustine (DFPT). Za naSe ispitivanje
zanimljivo je i otkrice da je konstanta elektron-fonon sprege u distoj By, i x3 strukturi bora
znacajno veca u odnosu na vrijednost koja je dobijena npr. za MgB,. Kriticna temperatura za ove
dvije faze 2D bora iznosi 18.7 K i 24.7 K sto je znacajno viSe od teotijski predvidene i
eksperimentalno dobijene vrijednosti za grafen. Ukoliko se Ag(111) koristi kao podloga, interakcija
atoma bora 1 srebra dovodi do stabilizacije strukture, a vrijednost kriti¢ne temperature se smanjuje
iznosi 129K i 21.6 K za B, i X3 respektivno [13]. Jedan od moguéih nadina da se poveéa
vrijednost kriticne temperature, u odnosu na prethodno navedene vtijednost, je upottebom drugih
podloga.

Cilj i hipoteze

Prvi cilj ovog rada je da primjenom DFT-a sprovedemo kompjutersko modelovanje 2D magneta
gvozda na borofenu pri cemu ce se kao podloga koristiti Ag(111) i da potvtdimo njegovu
strukturnu stabilnost.

Obrazac PD: Prijava teme doktorske disertacije 4/11
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Hipoteza 1: atomi gvozda Ce se jako vezati sa Supljine borofena popunjavajuci na taj nacin pravilan
2D obrazac supljina duz sloja.

Hipoteza 2: atomi gvozda se mogu adsorbovati iznad Supljina u borofenu ili ispod njih, tako da
budu smjesteni izmedu bora i srebra 1 da interaguju sa obje povtsine.

Hipoteza 3: u drugom slucaju ce sistem biti stabilniji jer uz interakciju sa borom, tada postoji i
interakcija sa Ag(111). Ali to ne iskljucuje mogucnost da je gvozde iznad borofena metastabilno
na nizim temperaturama i tek sa povecanjem temperature, atomi adsorbovanog gvozda posjeduju
dovoljno kineticke energije da difunduju kroz supljine u borofenu i da se adsorbuju izmedu bora i
Ag(111).

Hipoteza 4: slijedeci strukturne osobine borofena, ofekujemo da e atomi gvoizda formirati
jednoatomske lance. DFT ¢e nam omoguditi da poredenjem ukupnih energija struktura sa
razliCitim otijentacijama magnetnih momenata na atomima gvozda odredimo najstabilniju
magnetnu konfiguraciju ovih lanaca koji, zbog malog medusobnog rastojanja, nisu izolovani jedan
od drugog vec ¢ine 2D magnetnu strukturu.

Posto je DFT u osnovi teorija osnovnog stanja elektronskog sistema, za odredivanje zavisnosti
magnetnih osobina od temperature, $to je drugi cilj naseg rada, su nam neophodni drugadiji
teotijski metodi, kao sto su npr. prosti modeli (Izingov i Hajzenbergov) i Monte Karlo (Monte
Catlo) simulacije.

Hipoteza 5: razmatrani 2D magnet je moguce modelovati ptimjenom Izingovog ili
Hajzenbergovog modela, a izmjenske konstante se mogu odrediti na osnovu razlika u energijama
razlicitih spinskih konfiguracija, dobijenih primjenom DFT-a.

Hipoteza 6: kombinuju¢i modele sa Monte Katlo proracunima moguée je odrediti kriticnu
temperaturu faznog prelaza.

Osim magnetnih osobina, predmet naSeg interesovanja je i ispitivanje moguée pojave
superprovodljivosti u odredenim dopiranim 2D materijalima. Cilj je da dopiranjem materijala
trazimo energetski najstabilniju strukturu, kao i pojavu supetprovodljivosti usljed prisutne
elektron-fonon interakcije, racunajuci odgovarajucu vrijednost kriti¢ne temperature Tg.

Hipoteza 7: uporednom analizom karakteristika ¢istog materijala 1 dopiranog materijala ¢emo
ustanoviti koji su mehanizmi odgovorni za pojavu superprovodljivosti i na koji nacin dopiranje
utice na stabilnost strukture.

Materijali, metode i plan istraZivanja

Materijali

U radu e se koristititi softverski paketi ASE (eng. Atomic Simulation Environment) [23,24] i
Quantum ESPRESSO [25,26], koji su napisani u programskim jezicima pajton (eng. Python) i
fortran. ASE omogucava jednostavnu konstrukciju komplikovanih nanostruktura Zeljenih osobina
ianalizu rezultata dobijenih primjenom kompjuterskih programa zasnovanih na DFT-u. Jedan od
njth je Quantum ESPRESSO i on omoguéava da se viie tacni proracuni strukturnih i elektronskih
osobina razlicitih kompleksnih sistema. Zbog zahtjevnih numeri¢kih proracuna, neophodno je
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koris¢enje superkompjutera, $to ée biti obezbijedeno kroz satadnju sa Institutom za nuklearne
nauke ,,Vinéa* u Beogradu, Univerzitetom u Antverpenu,.a odredeni komp]uterski resurst su
dostupm i na Univerzitetu Cine Gore.

Metodi

Prvo éemo izloZiti osnove metoda DFT-2, kojim se - opisuju elekttonska svojstva osnovnog stanja
fizickih sistema elektrona i jezgata. Polazedr. od Sredmgerove jednacine sistema mtcragu]ucm
elektrona i jezgara, uvodedi adijabatsku -aproksimaciju, problem. se svodi na tjefavanje
Sredmgerove jednacine elekironskog sistema wkojoj jonski stepeni slobode figutisu kao patametri.

DFT poéiva na Hoenberg-Konovim (Hoenberg-Kohn) teoremama koje pokazuju da j je energija.
osnoviog ‘stanja jedinstveni funkcional elektronske gustinie i koji nam omoguéava da videcestiéni
problem svedemo na jednocestitni, a varijacionim postupkom, tj. minimizacijom datog
funkcionala moZemo da odredimo osnovno stanje fizickog sistema i njegove fizicke osobine.
Natalost, tacan oblik- funkcionala je nepoznat i u praksi se pribjegava ap1oks1mac1;ama u opisu
interakcije elektrona, sa naglaskom na sto taénijem opisu kineticke enetgije ¢lektronskog gasa 1
Klasi¢ne elektrostaticke interakcije, kao dominantnih velidina. an;enom Kon- Samovog (Koha-
Sham) pristupa (,;anzaca®) se sistern interagujucih elektorena zamijenjuje fiktivnim sistemom
n'eintcragujut’:ih clektrona, iste elektronske gustine; a nepoznati dio interakcije elektrona se
priblizno opisuje tzv. izmjensko-korelacionim funkcionalom. Na ovaj nadin se ostvatuje prelaz iz
viselesti¢nih Sredmgerowh jednadina u numericki manje zahtjevne }ednocestlcne jednacine. Za
fjesavanje dobijenih jednocesticnih jednacina, poznatih kao Kon- Samove: (KS) jednadine, se koristi
‘samousagla$eni iterativni postupal koji podrazumijeva:

1. definisanje podetne elekironske gustine osnovilog stanja 12(7);

2. Za pocetnu viijednost elektronske gustine tjefavamo XS ]ednacme kako bismo odredili
KS jednodesti¢ne talasne funkcije (otbitale) y;;

3. lzralunavamo elektronsku gustinu osnovaog stamja, koristeéi relaciiu: n(#) =
i o)l .

4. Uporedujemo novodobijenu elekironsku gustinu osnovnog stanja sa prethodnom i ukoliko-
se vifjednosti elektronske gustine u dvije iteracije razlikuju manje.od zadate taénosti, onda
smo uspjeino odredili taénu vtijednost elektronske gustine osnovnog stanja i iteracioni
postupak je tada zavrsen (slika 2).

Obrazac PD: Prijava teme doktorske disertacije 6/11



.' UNIVERZITET CRNE GORE
Obrazac PD: Prijava teme doktorske disertacije
UCG

nrisnirt

e

nagri=nir

Slika 2: Shematski prikaz KS samousaglasenog iterativnog postupka

Sto se opisa izmjensko-korelacione interakcije tice, koji predstavlja glavno ogranicenje u pogledu
tacnost ovog ptistupa, najcesce se primjenjuju dvije aproksimacije: aproksimacija lokalne gustine
(eng. local density aproximation) i aproksimacija uopstenog gradijentnog razvoja (eng. generalised
gradient aproximation).

Kako je DFT zapravo teorija osnovnog stanja elektronskog sistema, pti razmatranju uticaja
temperature na magnetizam 2D materijala, $to je takode predmet naseg istrazivanja, neophodno je
kombinovati DFT sa drugim teorijskim metodama. Jedan od najéesce koriSéenih je Monte Karlo
metod. Rijec je o metodi statistickog ispitivanja, tj. o numetickoj stohasti¢koj metodi koja se
zasniva na racunanju raspodjela vjerovatnoéa proizvoljnim izborom brojeva i ponavljanjem
shucajnih pokusaja kako bi se, u nasem slucaju, odredile termodinamicke osobine razli¢itih sistema
koje nijesu unaprijed poznate, zadavanjem pocetnih parametara i odredenih ogranicenja. Pri
primjeni Monte Karlo (MK) simulacija, pretpostaviéemo da na$ sistem moZemo da opiSemo
Izingovim ili Hajzenbergovim modelom, a odgovarajuce parametre izmjenske interakcije koje bi
koristili za MK simulacije bi odredili iz prethodno uradenih DFT proracuna.

e Ty |
R
—
e
R

Ja

Slika 3: Jedinicne celije dvije spinske konfiguracije, antiferomagnetne i feromagnetne interakcije,
respektivno.
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Jedan od nacina njihovog odredivanja je da tazlike u energijama razlicitth spinskih konfiguracija
dobijenih primjenom DFT-a predstavimo lzingovim: modelom, a izmjenske konstante budu
‘parametti koje fitnjemo. Na slici 3 je prikazana jedini¢na éelija, koja ovdje sluzisamo kao ilustracija,
gdje je npr. [y definisano kao konstanta izmjenske interakcije izmedu dva susjedna atoma istog
lanca, 2 J, kao. mterakcl]a ﬂa;thJh susjeda u razliditim lancima. [zracunate vtijednosti za konstante
izmjenske interakeije moZemo daiskotistimo za MK proracune:

Za navedene MK proracune éemo koristiti Metropolis algoritam, koji podrazamijeva:

pripremarije Imcljalne konfiguracije N spinova;

Prevrtanje spina na proizvoljno izabtanoj tacki resetke;

Radunanje promjene energqe,

Ukoliko je promjena martija od nule, onda se ona kao takva prihvata. U suprotnom,

Gl s e

. . . . '—dE _ S
promijéna se prilivata sa vjerovatnocom exp (-—-T—) , tako da zadovoljavamo uslove halansa
1 postizanja krajfijeg ravnoteznog stanja;
5. Postupak se ponavlja izabrani broj puta.

Na ovaj nadin MK metod kotistimo za simuliranje odredenih fizi¢kih osobina sistetna, kao §to je
spontana tnagnetizacija, specificna toplota, susceptibilnost 1 ukupna energija. U brojnim ranifim
lspmvan]:ma razliCith 2D strukrura keiti¢na temperatata odfedena Izingovim modelom je
znadajno precifenfena, pa se cedCe koristt Hajzenbergov model, koji magnetne momente razmatra
kao ldasi¢ne 3D vektore, tako da ¢emo zbog cjelokupne analize na]v]erovatm]e upotrijebiti oba’
‘modela. Odredivanje kritiéne temperature bice sprovedeno uz pomoé metoda koji prati promjene
veli¢ina koje mjerimo sa odabirom. razlicitih. veli¢ina éelije I (eng. method of finite-size lattice
scaling) {27].

Drugi dio rada, koji se odhosi na superprovodliivost, podrazutnijéva upotteébu sietoda
pertutbacione teorije funkcionala gustine (DFPT) za racunanje dinamike redetke i ukljucuje
primjenu linearne perturbacione teotije u komnbinaciji sa DFT. Najdesée se koristi Baronijev
(Baroni) formalizam koji obuhvata skup samousaglasenih jednadina koje se: rjeSavaju pomoéu
metoda Grinovih funkeija. Razmatrajuéi dinamiki refetke, v1btac1]e jézgra se tumace klasicno, a
jednadine kretanja su sprcgnute dlfetencqahc jednadine Cija tjeSenja predstavlja]u pomjeraje jezgra
usljed pertm:bacl]e Dalje se vrsi'razvoj ured ¢lana sile oko ravnoteZnog poloZaja jezgra, gdje su
koeficijenti veéeg reda razvoja, perturbacioni ¢lanovi. U  kristalima, atomski pomjeraji
zadovoljavaju Blohova (Bloch) teoremu, tako da se klasiéne jednadine kretanja mogu razdvojiti i
izraziti preko talasnog broja - Rjesenja rezultujude sopstvene jednadine su frekvencije pojedinaéne
perturbacije wg. Kotisteéi DFPT proracune, dobija se skup izvoda koji formira dinamicku matricu,

koja se mozZe dijagonalizovati tako da daje sopstvene frekvencije i sopstvene mode fonona. Da bi
se DFPT koristio za tazli¢ite materijale, polaz1 se od Born- Openhajmerove (an—Oppenheuner)
aproksimacijé, tako da se osnovno stanje i ukupna energija mogu izradunat kao funkcija tih
perturbacija. U praksi je to enetgija osnovnog stanja sistema interagujuéih elektrona koji se kreéu
 polju slabo pokretnih jezgara (ABO aproksimacija). Da bi s¢ izracunale vibracione osobine i
tavnoteZna geometrija sistema, koristi se Helman-Fajnmanova (Hellman-F eynman) teorema. Na
kraju postupka se dobija skup samousaglasenih jednacina za perturbamom sistem koje su analogne
Kon-Samovim jednadinama u neperturbovanom sistemu. Na taj nadin je mogude izracunati
frekvencije fonona i energije, kao i'opisivanje elektton-forion interakcije. EliaSbhergova spektialna
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funkcija se moZe fzraziti kao suma dopsinosa od procesa rasijanja koja povezuje elektrone sa.
fononima na Fetrni povedini. Tako dobijamo. parametre elektron-fonon sprege, a samim tim i
‘kriticne temperature matetijala upotrebom Makmilanove formule.

Plan isttaZivanja

U prvom dijelu rada éemo se folusitati na Isplttvan]e 2D magrieta gvoda na borofenu (8;,), (slika
1) upotrebom DFT metoda. Prvi dio proracuna podrazumijeva:

® kreiranje’ strukture 2D bora na supstratsa stebra (2DB/ Ag(111)), odredivanje njegove
konstante kristalne fedetke i upotednu analizn rezultata sa eksperimentalnim STM
rezultatina;

e Odredivanje energije veze dtoma bora ‘na Ag(L11) supstrat, kako bi ispitali stabilnost
borofena usljed transfera elektrona sa atoma srebra na atome bora. Bitno je naglasiti da su
razlike u lokalhim -elektronskim osobinama B atoma, uslied razliditog broja susjeda,
najéesée direktno povezane sa njthovom reaktivno$éu, pa kada razmatramo isti hemijski
element atomi sa manjim brojem najbliZih susjeda jace vezu adsotbate nego atomi sa veéim
brojem susjeda. Isti trend oéekujemo da vidimo. za Fe atome na 2DB/Ag(111);.

o Odredivanje najstabilnije geometrijski optimizovane strukture atoma gvoida na
2DB/Ag(111). Oéeknjemo da je fajstabilnija struktura, za jedan dodati Fe atom, taéno
iznad ili ispod centra Supljine;

¢ Odredivanje energetske barijere za proces difuzije izmedu ova dva stanja dodatog atoma
gvozda,

e Da zbog cjelokupie slike teorjski razmottimo i izolovafii borofen, kac i da sptovedemo
uporednu analizu adsorpcije atoma Fe na takvoj strukturi i na 2DB/Ag(111). Oéekujemo-
da Ce enetgija veze Pe atoma na izolovanom sloju biti veéa nego na 2DB/Ag(111), zbog
drugadije teaktivnosti borofena usljed interakcije sa Ag(l 11) povisinom.

* Da nakon ispitivatija adsorpcije jednog atoma gvozda na borofeny, glavni akcenat bude na
{ispitivanju adsotpcione geometrije dva‘atoma gvoZda, zatim tri, kao i beskonacnog lanca
atoma. Ocekujemo proces dimetizacije atoma gvozda u lancu usljed komptomisa
suprotstavljenih efekata, sa jedne strane, velike reaktivnosti Supljina koja favorizuje.
rastezanje lanaca, i sa druge Fe-Fe interakcije koja daje doprinos sinanjenju rastojanja médu
atomima gvozda,

* Ispitivanje spinske interakcije beskonacnih lanaca dithera, §. odredivanje energije razli¢itih
spinskih konfiguracija;

»  Odredivanje koristante izmjenske interakcije iz DFT proratuna i stednje vijednosti
‘magnetnih momenata nha atotiima gvozda;

* Radunanje kriticne temperature faznog prelaza upotrebom Monte Karlo metoda.

Ista ispitivafija Cenio sprovesu iza Y3 fazu 2D bota (slika 1). Nakon ovog ispitivanja, uradi¢emo 1
dio koji se odnosi na ispitivanje magnetnih osobina nekog veé sinitetizovanog 2D materijala.

Drugi dio istrazivanja, koji se odnosi na superprovodljivest, podtazumijeva:

® kreiranje strukture, njenu geometrijsku optimizaciju, odredivanje pogodnih vrijednost k i
4 tadaka, kao i odredivanje pogodnih parametara konvergencije;
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® Odredivanje zonske strukture, gustine stanja i grafika ukupne fononske gustine;

® Fonon i elektron-fonon proracuni - odredivanje konstante sile i elektron-fonon
koeficijenta, Futijeove (Fourier) transformacije, racunanje dinamicke matrice, spektralne
funkcije i fononskih frekvencija;

® Odredivanje jacine elektron-fonon sprege duz odgovarajucih linjja visoke simetrije,
odredivanje parametra X i racunanje kriticne temperature T¢;

® Da u kombinaciji sa drugim metodama dodemo do konacnog opisa fenomena
superprovodljivosti u datoj strukturi.

Ocekivani nauc¢ni doprinos

Eksperimentalna ispitivanja razvoja 2D struktura bora na razlicitim supstratima posljednjih godina
su otvorila 1 pitanje mogucnosti kreiranja vjestackih magnetnih struktura na njima. Istrazivanja koja
¢emo da sprovedemo upotrebom DFT metoda, u ptrvom planu, kao i upotrebom drugih teorijskih
metoda predstavljaju pokusaj da se doprinese razvoju novih vjestackih struktura, koji bi posjedovali
veliku strukturnu stabilnost i kriticne tacke faznog prelaza na znatno visim temperaturama od
postojecih. U nasim istraZivanjima koristicemo atome gvozda, karakteristicne predstavnike grupe
feromagnetnih atoma, kako bi kreirali feromagnetni 2D magnet na 2DB/Ag(111) i ispitali osobine
istog, 2 nadamo se da ¢emo nasim istraZivanjima doci do rezultata koji mogu da otvore i pitanje
zamjene Fe atoma nekim drugim metalnim atomima koji posjeduju nenulti magnetni moment.
Zajedno sa sintetizovanim materijalima, ove strukture mogu da posluZze kao dobte alatke za
testiranje fundamentalnih teorijskih modela, ali isto tako i za eventualnu primjenu u elektronici.
Takode, otkticem supetptrovodljivosti u B, i x3 2D boru, otvara se novi put za dalje ispitivanje
fenomena superprovodljivosti u materijalima koji u osnovi koriste atome bora. Naime, njihovim
dopiranjem Zelimo objasniti kakva je stabilnost sistema, kolika je promjena konstante elektron-
fonon sprege A, kako je moguce da podesavamo i kontrolifemo datu konstantu i kakav to uticaj
ima na njithove vrijednosti kriticnih temepratura T, Ocekujemo da ée data istrazivanja biti i od
velike koristi za dalji razvoj superprovodljivih-nano uredaja, kao i za nauéni razvoj teotje o 2D
materijalima.
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posvetio .izradi doktorske disertacije u periodu 1993-1995 godine sam bio radno
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Winter Science School 2009~ 2012 (President of Ihe Program Committes)

Inquilry based sclence education methods program, 2011

.Theoretical and expenmentaI investigation of thermodynamm and fransport properties of superconductors Mmlsiry of Education
and Science”, , Monteniegro, 2005-2007

Jntroduction: o Expermental Physics”, Course developrment program (COP+), WUS -Austria, 2004

Multidisciplinary Centre for Expsdmental Study; World University Serwoe--A_ustna-, 2003,
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FIZIKA

Broj dosijea: 2/2018

Na osnovu ¢lana 165 stava 1 Zakona o opstem upravnom postupku ("Sluzbeni list RCG", broj 60/03.), ¢lana 115 stava 2
Zakona o visokom obrazovanju ( "Sluzbeni list CG", broj 44/14.) i sluzbenc evidencije, a po zahtjevu studenta Soski¢ Nikola
Bozidar, izdaje se

UVJERENJE O POLOZENIM ISPITIMA

Student Soki¢ Nikola Bozidar, roden 26-02-1995 godine u mjestu Einsiedeln. Republika Svajcarska, upisan je
studijske 2018/2019 godine, u I godinu studija, kao student koji se samofinansira na doktorske akademske

studije, studijski program FIZIKA, koji realizuje PRIRODNO-MATEMATICKI FAKULTET - Podgorica Univerziteta Crne
Gore u trajanju od 3 (tri) godine sa obimom 180 ECTS kredita.

Student je poloZio ispite iz sljedeéih predmeta:

e e ; T
broj Semestar Naziv predmeta Ocjena Uspjeh kredita
I. 1 FIZIKASUPERPROVODLIVOSTI - "A"  (odli€an) 1000
2. 1 FIZIKA MAGNETIZMA "A" (odli¢an) 10.00
3. 1 MET. KVANTNE TEORIE POLJA U FIZ. KONDEZ MATERUE A" (odlican) 10.00
4. 1 VISIKURS KVANTNE MEHANIKE "A" (odlican) 10.00

Zakljuéno sa rednim brojem 4.

| Ostvareni uspjeh u toku dosadasnjih studija je:
| - srednja ocjena poloZenih ispita "A" (10.00)
' - ukupan broj osvojenih ECTS kredita 40.00 ili 66.67%

- indeks uspjeha 6.67. ) _
Uvjerenje se izdaje na osnovu sluzbene evidencije, a u svrhu ostvarivanja prava na: (djecji dodatak, pomdién.r.z;r ;oenz;‘;‘u.'... “
invalidski dodatak, zdravstvenu legitimaciju, poviaiéenu voinju za gradski saobraéaj, studentski dom, studentski kredit,
stipendiju, regulisanje vojne obaveze i slicno).
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Broj:
Podgorica, 20.05.2021 godine

S
>
Z

Strana: 1/1



