Uvod

Visokotlacni fazni prijelazi kristala silicija

Problematika — teorijski protumaciti mehanizam faznog prijelaza izmedu dvije visokotlacne faze

kristala Si: B-Sn 1 Imma.
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Slika 1. Ovisnost strukturnih parametara i relativnog volumena visokotla¢nih faza Si o tlaku. Primjetna je neprekidna promjena strukturnih

parametara i zanemariva promjena volumena tijekom prijelaza iz 3-Sn u Imma fazu, Sto ukazuje na fazni prijelaz 2. reda.

DFT strukturna sistematika

Slika 3. Usporedba entalpija
cd i B-Sn faze Si (GGA), koja

otkriva tlak faznog prijelaza.
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Slika 2. Primjena metode zajedniCke tangente na cd i 3-Sn faze Eo_g L
Si. Utjecaj GGA aproksimacije je izraZeniji u cd fazi, gdje su
veci gradijenti gustoCe elektrona (vidi slike 5(a) i 5(b)). R
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Slika 4. Promjena volumena
4 tijekom faznog prijelaza iz cd
u B-Sn fazu Si (GGA).
Rezultat ukazuje na Cinjenicu

da se radi o prijelazu prvog

reda.
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DFT gustoca elektrona i elektronska struktura

(a) cd (0.7 GPa)

(b) B-Sn (13.4 GPa) (c) Imma (18.7 GPa)

Slika 5. Elektronska gustoc¢a u 3 razliCite faze kristala Si: cd (a), B-Sn (b) 1 Imma (c). Uocljiva je pojava metalizacije i smanjenja gustoce na

prijelazu iz cd (poluvodiC — kovalentna veza) u 3-Sn (metal) fazu, dok se na prijelazu iz 3-Sn u Imma fazu ne primjecuju znacCajne promjene
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gustoce, Sto ukazuje na neprekidni karakter faznog prijelaza.
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Slika 6. Elektronska struktura u cd (a) i f-Sn (b) fazama na razli¢itim tlakovima. Unutar faza ne primjecuju se znacajne promjene, no pri

faznom prijelazu ocCito je zatvaranje procjepa izmedu valentne i vodljive vrpce.

DFPT elasticne konstante 1 fononi
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Slika 7. Na tlaku izmedu 8 1 9 GPa u [-Sn fazi se pojavljuje mehanicka

nestabilnost, koja se moze primjetiti naruSavanjem uvjeta stabilnosti tetragonalne

Celije, izrazenog preko razlike elastiCnih konstanti: ¢, - ¢, > 0. Ova Cinjenica

ukazuje da se uistinu radi o feroelasticnom faznom prijelazu [6].
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