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Posliednjith nekoliko godina dvodimenzionalni (2D) keistali su privukli veliku paZnju naucne
javnost jer su pogodni kandidati za proizvodnju maten]ala sa $itokim spektrom neobiénih fizickih
osobina u odnosnu na trodimenzionalne (3D) kristale. Naime, izolacijom jednog sloja grafena, 2D
alotropske modifikacije ugljenika; 2004. godine [1], potvrdeno je postojanje 2D ktistala, 2 to je bio
t glavni razlog za pokretanje Istrazwan]a n]1hov1h fizickih i hemijskih osobina [2,3], kao i 12ZV0j
razlicitih teotijskih modela kojima s¢ iste pokusavaju na adekvatan nacin objasniti. Inspinsam
jedinstvenim optickim i elektronskim osobinama grafena, nauénici su otvorili i pitanje moguée
primjene 2D materijala u modernim granama tehnologije, koje je brzo naiSlo na pozitivan odziv.
Takode, ovi matetijali sluZze kao precizne alatke za -testitanje fundamenatlnih fizickih modela
magnetizma 1 supetprovodljivosti u 2D limitu, $to je zapravo i predmet nasih istrazivanja.
Magnetizam Zelimo da ispitamo primjenom teorije funkcionala gustine (eng. density functional
theory; u daljem tekstu - DFT) u kombinaciji sa drugim teonjskim modelima, dok
superprovodljivost Zelimo da ispitamo koristedi pertirbacionu teoriju funkeionala gustine, ija je
upotreba u smishu primjene z2 izuéavanje supetprovodljivih efekata ograniéena, kao 1 upotrebom
drugih teotijskih modela.

Istrazivanje magnetizma u 2D materijalima je ptivuklo veliku paznju naucne javaosti zbog cinjenice
da, prema posljednjim studijama, sloj feromagnetog izolatora Crl; odizava svoje magnetiio
uredenje do 45 K [4], FePS; sloj ispoljava Izingov (Ising) o oblik antiferomagnetnog uredenja [5],

dok . se. npr. ;ednoslo] Cr,Ge,Teg mo¥e opisati kao priblizno idealni 2D Ha;zenbergov
(Heisenberg) feromagnet [6]. U grafenu, heksagonalnom bor nittidu (h-BN) i drugim poznatim
2D’ materijalima, kreifanje strukturnih defekata i/ili dopiranje sa magnetnim atomima predstavlja
najjednostavniji nadin za uspostavljanje magnetizma. Proracuni uz pomo¢ teorije funkcionala
gustine potvrdili su pojavu. spinski polatizovaiiih stanja n jednoatomskim $upljinama grafena [7}, 2
kasniji eksperimenti su demonstrirali paramagnetau ptitodu grafena sa defektima [8]. Medutim,

metalni atomi koji se.adsotbujuina grafenu ili h-BN-u teze da se grupisu u klastere [9] $to otezava
kontrolisanje velicine i elektronskih osobina deponovanih metalnih nanostruktura. Sa druge strane;

ukoliko se isti atomi adsoxbu]u na tackastim defektima grafena ili h-BN-a, oni postaju kineticki
stabilne strukture [10] i jednoatomske Supljine se ponasaju kao.,,treping™ (eng. trapping) centri koji
sptecavaju njihovo dalje gruplsan]e Jako metalni atomi, u tackastitn defektima, mogu da posjeduju
nenultd magnetni moment, ovi defekti su u realnim uzorcima proizvoljno rasporedeni po sloju
grafena ih-BN-a, §to dugodometno uredenje. magnetmh momenata dodatih atoma u tim sistemima
Sini malo vierovatnim. U prvom dijelu rada ée glavni akcenat biti na sistemima kod kojih tokom
sinteze dolazi do.obrazovanja $upljina sa pravilnim rasporedom; jer se na njima mogu adsorbovati
‘metalni atomi. Primjer takvog 2D matetijala je borofen i prva struktura koja ¢e da bude predmet
‘nasih 1stra21var1]a je v]estacln 2D: magnet nastao adsorpcijom gvozda na borofenu. Za nase dalje
istraZivanje je interesantna i-cinjenica da su prethodna DFT ispitivanja predvidjela pojavu botofena
sa ve¢im Supljinama [11], 2 Sto je veoma bito, i po;avu superprovodl}ivosu {12,13] u kombinaciji
sa drugim metodama, Sto ukazuje na visok nivo tadnosti DFT-a u opisu fizickih osobina novih
matetijala.

Kada generalno govotimo o superpsrovodljivost, formiranje Kupetrovib (Coopes) parova dovodi
do superprovodljivog stanja, a kako poStoji fazni prelaz iz utedendg u neuredeni sistem,

smanjivanje dimenzionalnosti sistema moZe da ima veliki uticaj na njegove karakteristike. Nngled

zbog niske dimienzionalnosti sistema logi¢an zakljucak bi bio da je fazni prelaz tesko ostvativ, ne
$amo zbog cinjenice.da je interakcija izmedu elektrona prostorno-ogranicena, vec i zbog manjeg
broja Cestica koje mogu da ucestvuju u samoj mterakcl]l Pobol]san]em tehnologije proizvodnje
jako uredenih kristalnih struktura na nano skali omogucen je bolji uvid u osobine 21D materijala.

Nakon dugogodisnjih istrazivanja sa sigurno$éu se mose. tviditi da j je superprovodljivost u 2D
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materijalima moguca, 1 ne samo to, ona je u potpunosti favorizovana. U tom duhu je bitno
posmatrati i 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
supetprovodljivi, na 2D nivou postaju takvi, kao npr. KTa0O3[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 moguce
steci bolju sliku o superprovodljivosti u niskodimenzionalnim sistemima i nastaviti za traganjem
novih, cije bi otkrice doprinijelo daljem razvijanje teotija 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 i amotfnih tijela.
Ova teotija omoguéava da se Stedingerova (Schrodinger) jednadina za viSedestiéni sistem zamijeni
jednocesti¢nim 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 razliciim povrSinama, 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 izbor borofena
je otkrice od prije nekoliko godina, kada su Feng i njegovi saradnici uspjesno sintetizovali 2D
strukturu bora — borofen — tako $to su bor naparavali na fcc(111) povrsini srebra [15] (slika 1).

Slika 1: Pogled odozgo (gornje slike) i sa strane (donje slike) B4, 1 x3 faze borofena na Ag(111)
[16].

Atomi bora posjeduju mali kovalentni radijus i zato mogu da uéestvuju u procesu sp? hibridizacije
koja favorizuje formiranje 2D alotropa. Gore navedeni borofen je primjer jedne takve strukture,
pri cemu postoje dvije faze borofena, By, i 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, a u nasem radu ¢emo 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 izucavali
njihove strukturne i elektronske osobine [17]. DFT rezultati, koji su pratili ova istraZivanja, 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 istrazivanja magnetnih osobina materijala nastalog deponovanjem gvozda na
borofenu dio nasih istraZivanja ¢e se odnositi i na ispitivanje magnetnih osobina nekoliko 2D
materijala sintetizovanih posljednjih godina. Pogodni kandidat su CtI3, Ct2Ge2Te6, Fe3GeTe2,
T-VSe2, T-CtTe2, FePS3, MnPS3, CtCl3 i MnBi2Te4. Takode, ispitivacemo i superprovodljivost
razlicitih heterostuktura borofena i drugih 2D materijala, kao i superprovodljivost u dopiranom
borofenu.

Kada je u pitanju superprovodljivost, njena prva mikroskopska teotija, koja se oslanja na
formalizam sparivanja elektrona, uspostavljena je 1957. godine od strane Bardina (Bardeen),
Kupera (Cooper) i Stifera (Schtieffer) - BCS teotija - i sna¥no podrzava 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 eksperimentalnih i
teorijskih rezultata, sto je upucivalo na neadekvatnost teotije u opisivanju superprovodnika kod
kojih je dominantna jaka elektron-fonon interakcija. Data teotija, u prvom redu, ne obuhvata
cjelokupnu fiziku elektron-fonon sprege, pa je predvidanje kriticne temperature i
superprovodljivog procjepa postalo problemati¢no za veliki broj materijala, 2 moZemo slobodno
reci da je to i danas jedan od glavnih problema moderne teotije kondenzovanog stanja. Medutim,
ukljucujuéi metod Grinovih (Green) funkcija, Migdal-Eliasbergov (Migdal-Eliashberg) formalizam
pruza veoma precizan opis superprovodljivog stanja u skoto svim superprovodnicima. U
Eliasbergovoj teoriji, elektron-fonon sprega je lokalna u prostoru i ,retardovana® u vremenu,
uzimajudi na taj nacin u obzir i 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 tjesavaju 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 mjeri 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
kriti¢ne temperature nekog superprovodljivog materijala preko Makmilanove (McMillan) formule.
Sistem jednacina koje numericki rjeSavamo imaju isti oblik kao jednacine u DFT teoriji, a metod
koji se koristi je metod perturbacione teotije funkcionala gustine (DFPT). Za nade ispitivanje
zanimljivo je i otkrice da je konstanta elektron-fonon sprege u ¢istoj B, i 3 strukturi bora
znacajno veca u odnosu na vrijednost koja je dobijena npr. za MgB,. Kriti¢na temperatura za ove
dvije faze 2D bora iznosi 18.7 K i 24.7 K $to je znadajno viSe od teorijski predvidene i
eksperimentalno dobijene vrijednosti za grafen. Ukoliko se Ag(111) koristi kao podloga, interakcija
atoma bora i srebra dovodi do stabilizacije strukture, a vrijednost kriti¢ne temperature se smanjuje
iznosi 129K i 21.6 K za By, i x3 respektivno [13]. Jedan od mogucih nacina da se poveéa
vtijednost kriti¢ne temperature, u odnosu na prethodno navedene vrijednost, je upotrebom 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 potvrdimo 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 povrsine.

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 moguénost da je gvozde 1znad borofena metastabilno
na nizim temperaturama i tek sa povecanjem temperature, atomi adsorbovanog gvozda posjeduju
dovoljno kineticke energije da difunduju kroz supljine u borofenu 1 da se adsorbuju izmedu bora 1
Ag(111).

Hipoteza 4: slijededi strukturne osobine borofena, ocekujemo da ce atomi gvozda formirati
jednoatomske lance. DFT ce nam omoguciti da poredenjem ukupnih energija struktura sa
razliciim 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 teotija osnovnog stanja elektronskog sistema, za odredivanje zavisnosti
magnetnih osobina od temperature, §to je drugi cilj naSeg rada, su nam neophodni drugaciji
teorijski metodi, kao Sto su npr. prosti modeli (Izingov i Hajzenbergov) i Monte Karlo (Monte
Carlo) simulacije.

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

Hipoteza 6: kombinujué¢i modele sa Monte Karlo proracunima moguce je odrediti kriticnu
temperaturu faznog prelaza.

Osim magnetnih osobina, predmet naseg interesovanja je 1 ispitivanje moguce pojave
superprovodljivosti u odredenim dopiranim 2D materjalima. Cilj je da dopiranjem materijala
trazimo energetski najstabilniju strukturu, kao i pojavu superprovodljivosti usljed prisutne
elektron-fonon interakcije, racunajuci odgovarajucu vrijednost kriticne temperature T¢.

Hipoteza 7: uporednom analizom karakteristika Cistog materijala 1 dopiranog materijala cemo
ustanoviti koji su mehanizmi odgovorni za pojavu superprovodljivosti 1 na koji nacin dopiranje
uti¢e na stabilnost strukture.

Materijali, metode i plan istraZivanja

Materijali

U radu Ce 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
i analizu rezultata dobijenih primjenom kompjuterskih programa zasnovanih na DFT-u. Jedan od
njih je Quantum ESPRESSO i on omogucava da se vtse tacni proracuni strukturnih i elektronskih
osobina razli¢itth kompleksnih sistema. Zbog zahtjevnih numeric¢kih prorac¢una, neophodno je
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kotiséenje superkompjutera, $to ce biti obezbijedeno kroz satadnju sa Institutom za nuklearne
nauke ,,Vinca“ u Beogradu, Univerzitetom u Antverpenu, a odredefii kompjuterski resursi su
dostupni i na Univerzitetu Crne Gore.

Metodi

Prvo ¢emo izloZiti osnove metoda DFT-a, kojim s¢ opisuju elektronska svojstva osnovnog stanja
fizickih sistema elektrona i jezgara. Polazeéi od Stedingetove. jednacine sisterna mteragu;uclh
elektrona 1 jezgara, uvodedi adijabatsku aptoksimaciju, problem se svodi na rjeSavanje
Sredmgcrovc jednacine elektronskog sistema u kojoj jonski stepeni slobode figuriSu kao parametri.
DFT podiva na Hoenberg-Konovim. (Foenberg-Kohn) teoremama ko]c pokazuju da je energl]a
osnovnog stanja jedinstveni funkcional elektronske gustine 1 koji nam omoguéava da visecesticni
problem svedemo na jednolesticni, a. vatijacionim. postupkom, tj. minimizacijom datog
funkcionala mo¥emo da odredimo osnovno stanje fizickog ‘sistema i njegove fizitke osobine.
NaZalost, tadan oblik funkcionala je nepoznat i u praksi se ptibjegava aprokslmacqama u oplsu
intetakcije elektrona, sa naglaskom na $to tacnijem opisu kineticke energije elektronskog gasa b
klasicne elekerostaticke interakcije, kao dominantnih velicina. Ptimjenom Kon~Samovog (Kohn-
Sham) pristupa. (,,anzaca™) se sistem interagujucih elektorona zamjenjuje fiktivnim sistemom
nemteragu;ucxh elektrona, iste elektronske gustine, a nepoznati dio mterakci]e clektrona sé
priblizno opisuje tzv. izmjensko-korelacionim funkcionalom. Na ovaj nain se ostvaruje prelaz iz
visecesticnih Sredmgerovxh jednacina u numeticki manje zahtjeyne jednocesticne jednacine. Za
rjesavanje dobijenih jednotesti¢nih jednadina, poznatih kao Kon- Samove (KS) jednatine, se korist
samousagladeni iterativni postupak koji podrazumijeva:

1. definisanje poéetne elektronske gustine osnovnog stanja 1(7);
. Za pocetnu vrijednost elekironske gustine feSavamo K$ jednadine kako bismo ‘odredili

KS jednodesticne talasne funkcije (otbitale) Py;

3. Iztatumavamio elektronsku gustinu osnovnog stanja, koristeéi relacii: n(#) =
Yl )% |

4. Uporedu;cmo novodobijenu elektronsku gustinu osnovnog stanja sa prethodnom i ukoliko
se vn]ednosu elektronske gustine u dvije iteracije razlikuju manje od zadate tacnosti, onda
smo uspjesno odredili taénu vrijednost elektronske gustine oshovnog stanja i jteraciont
postupak je tada zavrsen (slika 2).
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Slika 2: Shematski prikaz KS samousagla$enog iterativnog postupka

Sto se opisa izmjensko-korelacione interakcije tice, koji predstavlja glavno ogranicenje u pogledu
tacnost: ovog pristupa, 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, pri razmatranju uticaja
temperature na magnetizam 2D materijala, sto je takode predmet naseg istraZivanja, neophodno je
kombinovati DFT sa drugim teorijskim metodama. Jedan od najcesce koris¢enih je Monte Karlo
metod. Rije¢ je o metodi statistickog ispitivanja, tj. o numerickoj stohastickoj metodi koja se
zasniva na racunanju raspodjela vjerovatnoca proizvoljnim izborom brojeva i ponavljanjem
slucajnih pokusaja kako bi se, u nasem slucaju, odredile termodinamicke osobine razlicitih sistema
koje nijesu unaprijed poznate, zadavanjem pocetnih parametara i odredenih ogranicenja. Pri
primjeni Monte Karlo (MK) simulacija, pretpostavicemo da nas sistem mozemo da opiSemo
[zingovim ili Hajzenbergovim modelom, a odgovarajuce parametre izmjenske interakcije koje bi
koristili za MK simulacije bi odredili iz prethodno uradenih DFT proracuna.

Slika 3: Jedini¢ne celije dvije spinske konfiguracije, antiferomagnetne i feromagnetne interakcije,
respektivno.
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Jedan od nacina njihovog odredivanja je da razlike v energijama razlicitih spinskih konfiguracija
dobijenih primjenom DFT-a predstavimo Izingovirn modelom, a izmjenske konstante budu
parametri koje fitujemo. Na slict 3 je prikazana jedini¢na éelija, koja ovdje sluZzi samo kao ilustracija,
gdje je npr. J; definisano kao konstanta izmjenske interakcije-tzmedu dva susjedna atoma istog
lanca, a J, kao interakeija najblizih susjeda u razliditim lancima. Izradunate-vrijednosti za konstante
izmjenske interakcije moZemo da iskoristimo za MK proracune.

Za navedene MK proracune ¢emo koristiti Metropolis algoritam, koji podrazumijeva:

ptipremanje inicijalne konfiguracije N spinova;

Prévitanje spina na proizvoljno izabranoj tacki redetke;

Raéunanje promjene energije;

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

ENEERN

. . ; , ~dE . ‘e . o
promjena se pfihvata sa vjerovatnoéom exp (T)’ tako da zadovoljavamo uslove balansa
i postizanja krajnjeg ravnoteZnog stanja; o
5. Postupak se ponavlja izabrani broj puta.

Na ovaj na¢in MK metod kotistimo za simuliranje odredenih fizickih osobina sistema, kao $to je
spontana ‘magnetizacija, specifichia toplota, susceptibilnest i ukupna energija. U brojnim. ram]nn
ispltlvanllma razli¢itth 2D struktura kritiéna temperatuta odredena Izingovim modelom je
znacajio precijenjenia, pa se ¢esée koristi Hajzenbergov model, koji magnetne momente razmatra
kao klasi¢ne 3D vektore, tako da. éemo zbog ¢gjelokupne analize ; najv]erovaml}e upom;ebm oba:
modela. Odredivanje kritiCne temperature bite sprovedeno uz pomoé metoda koji prati promjene

velicina koje mjerimo sa odabirom razlicitih veli¢ina éelije L (eng. method of finite-size lattice
scaling) [27]

Drugi dio rada, koji se odnosi- na superprovodljivost, podrazumijeva upotrebu metoda
petturbacionie - teorije funkcionala gustine (DFPT) za tadunanje dinamike refetke i ukljuduje
primjenu linearne perturbacione teorije u kombinaciji sa DFT. Najcesée se koristi Batomjev
(Baroni) formalizam koji obuhvata skup samousaglasenih jednacina koje se rjesavaju pomodu
metoda Grinovih funkcija. Razmattajuét dinamiku resetke, v1btac1]e jezgra se tumade klasi¢no, a
jednacine keetanja su spiegnute diferencijalne jednadine &ija rjeSenja predstavl}a]u pomjeraje jezgra
usljed perturbaci]c Dalje se vrii razvoj u red clana sile oko ravnoteznog polozaja jezgra, gdje su
koeficijenti vedeg reda razvoja, pertutbacioni é&lanovi: U kristalima, atomski pomijeraji
zadovoljavaju Blohovu (Bloch) teoremu, tako da se klasicne jednadine kretanja mogu razdvojiti i
izrazid preko talasnog broja §. Rjesenja rezultujuée sopstvene jednadine su frekvencije pojedinacne
pettutbacije @,. Kotisteéi DFPT proracune, dobija se skup izvoda koji formita dinamicku matricu,
ko]a se moZe dijagonalizovati tako da daje sopstvene frekvencije i sopstvene mode fonona. Da bi
se DFPT koristio za razlidite materijale, pola21 se od Bomn- Openha]merovc (Born-Oppenbeimer)
aproksimacije, tako da sé osnovno stanje i ukupna energija mogu izracunati kao funkcija tih
pertutbacija. U praksi je to energl;a osnovnog stanja sistema interagijucih elektrona koji se kreéu
u polju slabo pokretnih jezgara (ABO aproksimacija). Da bi-se izracunale vibraciofie osobine i
ravnoteZna geometrija sistema, koristi se Helman-Fajnmanova (Hellman- Feyntan) teorema. Na'
kraju postupka se dobija skup samousaglasenih jednadina za pcrru.tbaciom sistem ko]e su analognc-
Kon-Samovim jednacinama u neperturbovanorn sistemu. Na taj nacin je moguée izracunat
frelvencije fonona i energije, kao i opisivanije elektron-fonon interakcije. Elia§bergova spektralna:
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‘funkcija se. mo%e izraziti kao suma doptinosa od procesa rasijanja koja povezuje. elektrone sa
fononima na Fermi povtSini. Tako dobijamo. parametre elektron-fonon sprege, a samim tim- i
kriti¢ne tempetature matetijala upotrebom Makmilanove formule.

Plan istraZivanja

U prvom dijelu rada éemo se fokusirati na ispitivanje 2D miagrieta gvoda na borofetiu (1), (shika
1)_i1potrcbom DFT metoda. Prvi dio proracuna podrazumijeva:

o kreiranje strukture 2D bora na supsttatru srebra (2DB/Ag(111)), odtedivanje njegove
konstante kristalne reSetke 1 uporednu analizu rezultata sa cksperimentalnim STM
fezultatima;

¢ OQdredivanje energije veze atoma bora na Ag(111) supstrat, kako bi ispitali stabilnost
borofena usljed transfera elektrona sa atoma stebra na atome bora. Bitno je naglasiti da su
tazlike u lokalnimi elektronskim osobinama B ‘atoma, usljed razlifitog broja susjeda,
najceice direktno povezane sa njthovom teaktivnoiéu, pa kada razmatramo isti hcrm;skl
element atomi sa manjim brojem najblizih susjeda jace vezun adsotbate négo atomi sa vedim
brojem susjeda. Isti trend ocekujemo da vidimo za Fe atome na 2DB/Ag(111);

o QOdredivanje najstabilnije geometrijski optimizovane strukture atoma gvozda mna
2DB/Ag(111). Oéekujemo da je najstabilnija struktura, za jedan dodati Fe atom, taéno
1znad ili 1spod centra Supljine;

o Odredivanje energetske barijere za proces difuzije izmedu ova dva stanja dodatog atoma
gvozda;

¢ Da zbog cjelokupne slike teotijski razmotrimo i izolovani borofen, kao i da sprovedemno
uporednu 2nalizu adsorpcije atoma Fe na takvoj sttukturi i na 2DB/ Ag(1 11). Oéekujemo
da ée enetgija veze Fe atoma fia izolovanom sloju biti veéa nego na 2DB/Ag(111), zbog
drugadije reaktivnosti borofena usljed interakcije sa Ag(111) povrsinom:

s Da nakon ispitivanja adsorpcije ]ednog atoma gvozda na borofenu, glavni akcenat bude na
ispitivanju adsorpcione geomettije dva atoma gvozda, zatim tri, kao i beskonacnog lanca
atoma. Ocekujemo proces dimerizacije' atoma gvozda u lancu usljed kompromisa.
suptotstavljenih efekata, sa jedne strane, velike teaktivnost supl]lna koja favotizuje
rastezanje lanaca, i sa druge Fe-Fe interakcije koja daje doprinos smanjenju rastojanja medu
atomima gvozda;

® [spitivanje spinske interakcije beskonacnih lanaca dimera, tj. odredivanje energije razlicitih
spinskih konfiguracija;

® Odredivanje konstante izmjenske interakcije iz DFT proracuna i stednje vtijednosti
magnetnih’ momenata na atomima gvozda;

¢ Radunanje kritidne temperature faznog prelaza upotrebom Monte Katlo metoda,

Ista ispitivanja éemo sprovestiiza Y3 fazu 2D bora (slika 1). Nakon ovog ispitivanja, uradiéemo i
dio koji se odnosi na ispitivanje magnetnih osobina nekog veé sintétizovanog 2D materijala,

Drugi dio istrazivanja, kojise odnosi na_.supciprovodljivost,;podrazumij eva:

® kreiranje strukture; njenu geometiijsku optimizaciju, odredivanje pogodnih vrijednosti X i
q tacaka kao i odredivan}e pogodnih patametara 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, Furijeove (Fourier) transformacije, racunanje dinamicke matrice, spektralne
funkcije i fononskih frekvencija;

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

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

Ocekivani nau¢ni doprinos

Eksperimentalna ispitivanja razvoja 2D struktura bora na razlicitim supstratima posljednjih godina
su otvorila i pitanje moguénosti kreiranja vjestackih magnetnih struktura na njima. Istrazivanja koja
¢emo da sprovedemo upotrebom DFT metoda, u prvom 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 tempetaturama od
postojecih. U nasim istraZivanjima koristicemo atome gvozda, karakteristi¢ne predstavnike grupe
feromagnetnih atoma, kako bi kreirali feromagnetni 2D magnet na 2DB/Ag(111) i ispitali osobine
istog, a nadamo se da cemo nasim istrazivanjima doéi 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 posluze kao dobre alatke za
testiranje fundamentalnih teorijskih modela, ali isto tako i za eventualnu primjenu u elektronici.
Takode, otkricem superprovodljivosti u By i ¥3 2D boru, otvara se novi put za dalje ispitivanje
fenomena superprovodljivosti u matetijalima koji u osnovi koriste atome bora. Naime, njihovim
dopiranjem Zelimo objasniti kakva je stabilnost sistema, kolika je promjena konstante elektron-
fonon sprege 4, kako je moguce da podesavamo i kontroliSemo datu konstantu i kakav to uticaj
ima na njthove vrijednost kriticnih temepratura Te. Ocekujemo da e data istrazivanja biti i od
velike koristi za dalji razvoj superprovodljivih-nano uredaja, kao i za nauéni razvoj teotje o 2D
materijalima.

Spisak objavljenih radova kandidata

Kandidat jos uvijek nema publikovanih radova.
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