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1 Uvod

Se stale vétsi integraci a zmenSovanim mikroelektronickych soucdstek zacind dosahovat kiemikova
technologie hranice svych moznosti. Zavaznym problémem je rychlost pfesunu naboje. Ukazuje se,
ze jednim z moznych feseni je pouzivani epitaxnich vrstev SiGe na kiemikovém substratu. V takto
pripravené heterostruktuie dochazi ke vzniku mechanickych napéti v dusledku rozdilnych miizkovych
konstant kfemiku a germania. Diky témto napétim a ruzné sifce zakdzaného pasu v SiGe je mozné
docilit vyznameé vyssi rychlosti pohybu nositelt ndboje nez ve standardnich Si strukturdch. Podrobnéji
pojednavé o tomto tématu napt. clanek [12].

V této praci se zabyvame optickymi vlastnostmi krystalického Si a SiGe dopovaného borem. Cilem
bylo urceni dielektrické funkce v infracerveném oboru spektra. Zajimali jsme se mimo jiné o prispévek
intervalen¢nich prechodu v oblasti hrany valenéniho pasu. K dispozici jsme méli vzorek Si s koncentraci
akceptorové piimesi 3,1 - 102%cm =3 a nékolik vzorki SiGe s piiblizné stejnym zastoupenim Si (84%)
a s rliznou koncentraci pifmési, ménici se v rozsahu od 8 - 107cm =3 do 5 - 102%cm 3.

V prvni ¢asti uvadime nékteré vysledky makroskopické teorie optickych vlastnosti pevnych latek
a zavadime zdkladni veli¢ciny pro fenomenologicky popis interakce zareni s pevnou latkou. V dalsi
¢asti budujeme teorii pro mikroskopicky popis. Nejprve uvadime dva klasické modely interakce latky
a zafeni - Lorentzuv a Drudeuv model. Poté odvozujeme, pomoci semiklasické teorie, vztah pro
prispévek mezipasovych prechodu do dielektrické funkce. Uvadime pédsovou strukturu kfemiku a ger-
mania, pfedev§im v oblasti hrany valen¢niho pédsu, coz posléze vyuzijeme pro vypocet posunu Fermiovy
hladiny v dopovaném polovodic¢i. V nasledujici kapitole popisujeme pouzité experimentalni zafizeni a
jeho principy a uvadime piehled vzorku, na kterych byla provadéna méreni. V ¢ésti Vysledky a diskuse
objasiiujeme prubéh namérenych spekter, vliv koncentrace dopantu na jejich profil a prispévek inter-
valen¢nich pfechodu do dielektrické funkce.
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2 Makroskopicka teorie optickych vlastnosti pevnych latek

V této kapitole vyjdeme z Maxwellovych rovnic pro materidlové prostiedi a vybudujeme pojem dielek-
trické funkce. Dale zavedeme nékteré dalsi optické konstanty a uvedeme tzv. Kramers-Kronigovy relace,
coz jsou integralni vztahy mezi redlnou a imaginarni ¢asti velicin souvisejicich s problematikou optické
odezvy.

2.1 Maxwellovy rovnice

Maxwellovy rovnice pro elektromagnetické pole v latce maji tvar

V-D(r,t) = p(rt), (2.1)
V-B(r,t) = 0,
Vx E(r,t) = —% , (2.3)
VxH(rt) = j(rt)+ % , (2.4)

kde E a H je intenzita elektrického resp. magnetického pole, D a B indukce elektrického resp. mag-
netického pole, 5 hustota elektrického proudu spojeného s volnymi nositely naboje, p hustota volnych
nositelu naboje, r polohovy vektor a t ¢as.

Tuto soustavu rovnic je tfeba doplnit o tzv. materidlové vztahy, vyjadiujici odezvu prostiedi na
ptislusny podnét. Nasledujici vyrazy predstavuji velmi obecnou situaci, kdy jsou hodnoty odezvy
v jistém ¢ase a bodé prostoru uréeny velikosti podnétu a odezvové funkce ve viech minulych okamzicich?
a vSech bodech prostoru.

D(r,t) = /dt’/dr fe(r, ' 6, E(r' 1), (2.5)
B(rt) — / ar / A’ fu(rr 4 ) HL(r' ) (2.6)

jlr,t) = /dt /dr fo(r, et tYE([ 1) . (2.7)

Zde f-, fu, fo jsou redlné odezvové funkce prostiedi na piislusny podnét. Uvedené vztahy jsou linedrni,
coz je pro slaba pole opravnéna aproximace. Velmi ¢asto se vyuziva pfedpokladu homogenity casu a
prostoru, kdy mame

fe(r,r' 1) = fo(r — 7't — 1) (2.8)

a podobné pro odezvové funkce f,, fo.

2.2 Laplaceova transformace Maxwellovych rovnic

Pii feSeni problému je ¢asto vyhodné pouziti Laplaceovy transformace. Laplaceovou transformaci
E(r,t) dostaneme

Ek,w) = / dt / drE(r, t)elcr—«t (2.9)

Inverzni transformace ma tvar

E(r,t) = ﬁ / dw / dk E(k,w)e"(kr=wt) (2.10)

HMntegracni meze ponechdvame z formalnich divoda (—oo,c0).
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Zde k,w jsou nové, obecné komplexni, proménné. Analogickym zpusobem transformujeme i veli¢iny
H,D,B,j.
Laplaceova transformace odezvové funkce f.(r,r’ ¢, t') dava

ek, K w,w') = /dr/dr'/dt/dt’fa(r,r',t,t’)ei(k’”rk'ﬂ*“’t*“’,t,). (2.11)
Inverzni transformace je
1 [e'e] o0 [e'e] [e'e] . ., y
fe(r, et t) = O /dk / dk’ / dw / dw'e, (k, k' w, o )e kr kT —wtat) (2.12)
e

Obdobné vztahy plati pro odezvové funkce f,(r,7’,t,t'), fo(r, 7’ t,t").

Za predpokladu homogenity casu a prostoru - rovnice (2.8) - maji Laplaceovy transformace ma-
teridlovych odezvovych vztahu (2.5), (2.6) a (2.7) velmi jednoduchy tvar. S vyuzitim teorému o kon-
voluci dostavame

D(k,w) = eu(k,w)E(k,w), (2.13)
B(k,w) = pu(k,w)Hk,w), (2.14)
jk,w) = o,(k,w)Ek,w), (2.15)

kde e, (k,w), po(k,w), o,(k,w) jsou obecné komplexni funkce nazgvané po fadé permitivita, per-
meabilita a elektricka vodivost. Jsou to tedy Laplaceovy transformace piislusnych odezvovych funkei.
Napifklad e, (k,w) je Laplaceova transformace funkce f.(r—r’,t—t'). Casto se vyuziva tzv. relativnich
materidlovych funkei e, (k,w) a p,(k,w) definovanych vztahy

ew(k,w eoer(kyw) | (2.16)
po(k,w) = popr(k,w) (2.17)

~—
|

kde €9 a pg je po fadé permitivita a permeabilita vakua,

07
g = 5Fm b (2.18)
po = 4m-107"Hm ', (2.19)

kde ¢ je rychlost svétla ve vakuu. Pro tiplnost dodejme, ze muzeme zavést tzv. relativni dielektrickou
susceptibilitu x,(k,w) vztahem

eulk,w) = ego[l+ xr(k,w)] . (2.20)
Potom lze prepsat vyraz (2.13) do tvaru
D(k,w) = o[l + v, (k)| Bk, w) = £ B(k,w) + Plk,w) . (2.21)
kde P(k,w) je polarizace.

Pomoci Laplaceovy transformace operatoru V lze rovnéz formélné zjednodusit zapis Maxwellovych
rovnic

—ikD(k,w) pw(k,w) (2.22)
—ikB(k,w) = 0 (2.23)
—ik x E(k,w) ikB(k,w) (2.24)
—ik x H(k,w) j(k,w) —ikD(k,w) . (2.25)

Z experimentédlnich vysledku vyplyva, ze vliv prostorové disperze (tedy zavislost funkci na k) lze pti
zkoumani vétsiny jevu zanedbat. Frekvencni zévislost je vSak velmi vyraznd, a budeme proto v dalsim
uvazovat pouze zavislost materidlovych funkei na frekvenci, tj. e, = £, (W), pw = fw (W), 0w = 0w (W).
Déle v oblasti frekvenci, kterymi se pii studiu optickych vlastnosti zabyvame, lze polozit p,(w) = 1.
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2.3 Dielektricka funkce
Pomoci odezvovych vztahu (2.13), (2.15) a vyrazu (2.16) muzeme rovnici (2.25) upravit do tvaru
1
kx Hw) =¢eow |er(w) + iaaw(w) E(w) (2.26)
0

a zavést tak dielektrickou funkei e4(w)

ea(w) =er(w) + iiaw(w) . (2.27)
Eow
Za predpokladu, ze v latce nejsou jiné naboje a proudy nez polarizacni, tj. p = 0 a 7 = 0, splyva
dielektrickd funkce £4(w) s relativni permitivitou &, (w). V dalsim budeme dielektrickou funkei oznacovat
symbolem e(w). V tomto piipadé muzeme také zapsat, porovndnim vztahu (2.13), (2.21) a vyuzitim
(2.16), dielektrickou funkei ve tvaru

e(w) =1+ sf}ég) . (2.28)
Pro popis latky pouzivame také vodivost, kterd souvisi s dielektrickou funkci vztahem
o(w) = —iwepe(w) . (2.29)
2.4 Index lomu
Komplexni index lomu N (w) zavddime rovnici
N (w) = e(w) . (2.30)
Vyjadiime-li veliciny vystupujici v pfedchozim vztahu jako
e(w) = e1(w)+iea(w) (2.31)
Nw) = n(w)+ikw), (2.32)

kde n(w) a x(w) je po fadé index lomu a extinkéni koeficient, muzeme z rovnice (2.30) vyjédfit redlnou
a imagindrni ¢ést dielektrické funkce e1(w) a e2(w) pomoci optickych konstant n(w) a x(w):

e = n?—kK? (2.33)

g2 = 2nk (2.34)

nebo naopak

n = \% <51 + m) i (2.35)
ko= \/% (—51 + \/@y . (2.36)

Mezi extinkénim koeficientem s a absorpénim koeficientem a vystupujicim v Beerové zakoné plati

vztah

2
a="Y (2.37)

C

2.5 Chovani vlny na rozhrani dvou prostiedi
Komplexni koeficient odrazivosti, tzv. Fresneluv koeficient, muzeme zapsat v exponencialnim tvaru
r(w) = p(w)e®™) (2.38)

kde p(w) je amplituda a ®(w) fazovy clen. Odrazivost, definovand jako pomeér intenzity zafeni odrazeného
a intenzity zdfen{ dopadajictho, souvisi s koeficientem odrazivosti r(w):

Rw) = r)* = r(w)r* (@) = p*() - (2.39)
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Dosazenim (2.39) do (2.38) prejde vztah pro koeficient odrazivosti do tvaru

r(w) = VRw)e*™) . (2.40)

Abychom mohli vyhodnocovat optickd méfeni, je nutné znat zmény chovani elektromagnetické viny na
rozhrani dvou prostfedi. Budeme pfedpokladat, ze toto rozhrani tvofi nekoneénou hladkou rovinu a
obé prostied{ jsou homogenni, izotropni a absorbujici. Fresnelovy koeficienty (2.38) pro s a p polarizaci
jsou v tomto pripadé

- N1COS(?1—N2COS(?2 (2.41)
N7 cos ©1 + Ny cos Oy
N cos ©y — Ny cos ©

ry = 1COS~2 2COS~1, (242)
N7 cos Oy + N cos O

kde Ny, Ns jsou komplexni indexy lomu jednotlivych prostiedi a 61, 6, jsou po fadé komplexni 1ihly
dopadu a lomu. Odvozeni vyse uvedenych vztahii a piesny vyznam téchto velicin je uveden v [2]. Pro
kolmy dopad, kdy ©1 = ©2, maji Fresnelovy vztahy jednoduchy tvar

Ni — Ny
=Ty =T = ——— . 2.43
p Nl +N2 ( )
Odrazivost R je potom
N; — Ny
R= 2.44
NN, (2.44)
Pokud je navic jednim prostfedim vakuum, maji tyto vyrazy tvar
1—n—i 1—n)? 2
polon—ie g (-m) s (2.45)
14+n+ik (I+n)?+ k2

kde jsme dosadili N =1 a Ny = n + ik.

2.6 Kramers-Kronigovy relace

Kramers-Kronigovymi relacemi rozumime integralni vztahy mezi realnou a imaginarni ¢asti velicin
souvisejicich s problematikou optické odezvy. Tyto relace lze odvodit? pomoci vysledki teorie funkci
komplexn{ proménné a s pouzitim principu kauzality (tj. ze pii¢ina predchdz{ ndsledek). Mezi redlnou
a imaginarni ¢asti dielektrické funkce plati nasledujici vztahy:

2 ° zeg(x)
-1 = - —=d 2.4
e1(w) WP/O R LR w>0, (2.46)
2w < e(x)
ga(w) = - 73/0 R dz . (2.47)

kde P zna¢i Cauchyovu hlavni hodnotu. Obdobné relace plati dale mezi redlnou a imagindrni ¢asti
komplexniho indexu lomu

2  xk(x
2w < n(x

Pii studiu optickych vlastnosti latek je nejcastéji mérenou velicinou spektralni zavislost odrazivosti
R(w). Pokud méme tuto zavislost naméfenu v dostateéné® sirokém rozmez{ frekvenci, mizeme pouzit
Kramers-Kronigovu relaci mezi R(w) a faz{ ®(w):

D(w) = —2Pp /Ooo I [R(z)/Rw)],,, (2.50)

T 2 — w?

2Podrobné je odvozeni provedeno v [2].
3V principu je zapotfebi rozsah od milimetrovych vln az do daleké UV oblasti.
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Piedchozi vztah vyplyva z relaci

2w  Inp(x)
2 < xd
lnplw) = —;P/O %(ijzdx , w>0. (2.52)

Pokud tedy zndme z experimentu zdvislost R(w), muzeme diky Kramers-Kronigovym relacim (2.50)
urcit dielektrickou funkci e(w) ze vztahu (2.45) a (2.30), aniz bychom znali spektralni zavislost faze
®(w), kterou je velmi obtizné mefit.

3 Mikroskopické mechanismy urcujici dielektrickou funkci

Pro pouziti Kramers-Kronigovych relaci je, jak bylo zminéno v odstavci 2.6, zapotfebi znalost odrazivosti
v 8irokém rozsahu spektra. Proto nebyva jejich pouziti vzdy mozné. Jiny zpusob spo¢ivd v tom, ze
predpokldddme néjaky prubéh dielektrické funkee (vyplyvajici napt. z vhodného mikroskopického mo-
delu) a hodnoty volnych parametru ziskdme prokladdnim namétrenych dat.

V odstavcich 3.1 a 3.2 uvddime dva klasické modely. Prvnim je Lorentzuv model, ktery dobie
popisuje interakci elektromagnetického zateni s fonony. Dalsim je model Drudeuv, ktery zase dobfe
popisuje prispévek volnych nositeli ndboje. Dédle odvozujeme, pomoci semiklasické teorie, vztah pro
prispévek mezipasovych pirechodu do dielektrické funkce. Popisujeme pésovou strukturu kifemiku a
germania a odvozujeme vztah pro posun Fermiovy hladiny v p-dopovaném polovodici. Intervalenéni
prechody jsou totiz dusledkem praveé tohoto posuvu.

3.1 Lorentzuv model

Klasicky Lorentzuv model vychdzi z predstavy nabité ¢astice vdzané ke své rovnovazné poloze pritazlivou
silou F, imérnou vychylce. Oznacime-li symbolem r vychylku, m hmotnost a wg vlastni kruhovou
frekvenci ¢astice, je tato sila rovna

F = —mwir . (3.1)

Tlumeni ¢éstice Fy, imeérné rychlosti, muzeme zapsat ve tvaru
F;, = —m~r (3.2)

kde v je konstanta urcujici tlumeni. Elektromagnetickd vlna pusobi na ¢astici s ndbojem ¢ silou F, =
qF, kde .
FE = Egeilwt (33)

je intenzita elektrického pole. Pii zanedbani Lorentzovy sily, kterda je pro malé rychlosti 7 mala,
dostdavame pohybovou rovnici

mi = —mwar — my7 + qEge " | (3.4)
jejimz feSenim je zavislost vychylky na case

4q 1 —iwt
=———>—"7-"F . 3.5
" mwi —w? —iwy 0¢ (3:5)

Abychom ziskali hledanou dielektrickou funkci (2.28), musime nejprve vyjadiit polarizaci P, coz je
objemova hustota dipélovych momentu. Plati

P =ngqr (3.6)

kde n je koncentrace kmitajicich ¢dstic. Po dosazeni (3.6) a (3.5) do (2.28) mame

2
nq 1
=1 . 3.7
£w) + gom wg — w? —iwy (3.7)
Vyraz ng?/(egm) znaéime pismenem F a nazyvame oscildtorova sila. Potom plati
1

2
wh — w? —iwy
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Pokud dale oddélime realnou a imaginarni ¢ast, obdrzime

2 _ .2
Wi —w , wry

F . 3.9
(wE — w?)? + w2y? i (3.9)

=14+ F
c + (wE — w?)? + w242

Pro latku s jednim kmitovym moédem dostavame vztah pro dielektrickou funkci se tfemi volnymi
parametry - oscildtorovou silou F, frekvenci vlastnich kmitu wy a konstantou « urcujici tlumeni.
Spektralni zdvislost dielektrické funkce je pro vhodnou volbu téchto parametru vynesena na obrazku 1.
Frekvence w je, stejné jako na nasledujicich obrazcich, vynesena v relativnich jednotkéach. Je zde pa-
trné, ze vrchol zavislosti e2(w) je spojen s poklesem &1 (w), coz je obecné pravidlo plynouci z Kramers-
Kronigovych relaci. VSimnéme si rovnéz vlivu parametru tlumeni . Zmenseni tohoto parametru se
projevi zizenim struktury a mé rovnéz vyznamny vliv na jeji velikost.

Na obrazku 2 je potom vynesena spektralni zdvislost komplexniho indexu lomu vypocteného ze
vztahi (2.35) a (2.36). Maximum extinkéniho koeficientu & je blizko frekvence wg. Bezprostiedné za
touto frekvenci zacind klesat index lomu. Koneéné na obrazku 3 je vynesena odrazivost a fazovy thel
pro kolmy dopad svéta. Tyto veli¢iny byly urceny ze vztahu (2.40) a (2.45). Odrazivost je zvétsend
v oblasti frekvenci, kde je extinkéni koeficient x vétsi nez index lomu n.

Pro popis interakce elektronu v pevnych latkach s elektromagnetickou vinou je Lorentzuv model
prilis hruby. Jak se vSak ukazuje, velmi dobfe se osvédcuje pti popisu interakce kmitia miize s elektro-
magnetickou vinou. V odstavci 3.3 je nastinéna presnéjsi teorie, respektujici kvantovou stavbu hmoty.
Nez vsak pristoupime k jejimu vykladu, uvedeme jeste jeden klasicky model, ktery velmi dobfe popisuje
prispévek plazmy volnych nositelit ndboje do dielektrické funkce.

20

15

=
o

dielektricka funkce

-10 1 1 1
0 5 10 15 20

w

Obrazek 1: Spektrélni zavislost realné a imaginarni ¢asti dielektrické funkce pro Lorentzuv model.
Hodnoty parametrua modelu jsou F = 100 a wg = 5. Plnou ¢arou jsou ukazéna spektra pro v = 1,
carkované pro v = 2. Frekvence oscilatoru wg urcuje polohu struktury, parametr + urcuje jeji sitku a
konstanta F jeji velikost.
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index lomu

Obrazek 2: Spektralni zavislost redlné a imaginarni ¢asti indexu lomu pro Lorentzuv model. Hodnoty
parametru modelu jsou stejné jako na obrazku 1. Maximum extinkéntho koeficientu  je blizko frekvence
wo. Bezprostiedné za touto frekvenci za¢ina klesat index lomu.

1.0 T T

odrazivost a faze

Obrazek 3: Spektralni zavislost odrazivosti a faze pro Lorentzuv model. Hodnoty parametri modelu

jsou stejné jako na obrézku 1. PovSimnéme si, ze odrazivost je zvétSend v oblasti frekvenci, kde je
extinkéni koeficient x vétsi nez index lomu n.
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3.2 Drudeuv model

Klasicky Drudeuv model je pouze specialnim ptipadem Lorentzova modelu. Popisuje odezvu volnych
nositeltl naboje na vngjsi elektromagnetické pole. Pohybové rovnice (3.4) uz neobsahuje ¢len vyjadiujici
pruznou vazbu, zustdva pouze tlumeni dmeérné rychlosti. Znamend to, ze muzeme pouzit vyraz (3.8)
pro dielektrickou funkeci, pokud polozime wy = 0. Dielektricka funkce je potom ddana Drudeovou formuli

EZI_FWIMW - 1—Fw2_1'_72 “Fw(w?l = (3.10)
Misto parametru F' = ng?/(gom) se obvykle pouzivé veli¢ina
oy — ;L; (3.11)
nazyvana plazmova frekvence. Pii tomto znac¢eni méa Drudeho formule tvar
eml-wl— i1 (3.12)

Pw2+,}/2 Pw(w2+,}/2) :

Na obrazku 4 je ukazana spektralni zavislost redlné a imaginarni casti dielektrické funkce. Realna ¢ést
monotonné roste z minimaln{ hodnoty 1(0) = 1 — (w,/7)? k jednitce, naproti tomu imagindrn{ ¢dst
ma v pocatku singularitu a s rostouci frekvenci rychle klesa k nule.

Na obrazku 5 je potom ukazana spektralni zavislost indexu lomu. Napadnym rysem je pokles
imagindrni ¢asti indexu lomu k a vzrist redlné ¢asti n v okoli plazmové frekvence w,,. Tato skute¢nost
souvisi s prichodem realné ¢asti dielektrické funkce nulou v okoli w,,. Pod plazmovou frekvenci je tedy
index lomu téméf imagindrni, zatimco nad frekvenci w, se blizi redlné hodnoté 1.

Spektralni zdvislost odrazivosti a zmény faze pro kolmy dopad, urcend ze vztahu (2.38) a (2.45),
je vynesena na obréazku 6. Pro frekvence pod w), je odrazivost blizka jedné, coz je patrné z druhého ze
vztahu (2.45), jehoz pravd strana je blizkd jednicce, pokud je splnéna nékterd z relaci n < 1, k > n,
n > 1. Pro frekvence nad w, uz elektrony nestaci sledovat vnéjsi elektromagnetické pole a rozhrani
prestava odrézet. Hodnoty dielektrické funkce a indexu lomu jsou potom realné a blizké jednicce. Na
strmost zlomu v okoli plazmové frekvence ma vyrazny vliv parametr tlumeni . Na obrézku 7 je proto
uvedena zavislost odrazivosti pro nékolik hodnot tohoto parametru.

3.3 Semiklasicka teorie dielektrické funkce

V tomto odstavci pouzijeme k vysvétleni interakce elektromagnetického zafeni s pevnou latkou semi-
klasickou aproximaci, tj. svételnou vilnu budeme popisovat klasicky, avsak pro pevnou latku pouzijeme
kvantovou teorii. Dusledné kvantovy popis, kde je i elektromagnetické pole popisovano kvantoveé, neni
zapotiebi, nebot studujeme jevy reprezentované v makroskopické fenomenologii dielektrickou funlkef,
popiipadé komplexnim indexem lomu. Déale se omezime pouze na priblizeni slabého pole, budeme tedy
moci pouzit poruchovou teorii.

Pii vyjadieni dielektrické funkce budeme vychézet z fyzikalni interpretace jeji imaginarni ¢asti.
Svételna vlna ztraci v absorbujicim prostiedi energii, ktera se makroskopicky projevi pfedevsim jako
teplo. Imaginarni ¢dst dielektrické funkce je v8ak této ztraté primo imérna. Staci tedy spocitat vzrust
stfedni energie pevné latky v jednotce objemu za jednotku casu a to lze provést pravé pomoci poruchové
teorie. Realnou ¢ast dielektrické funkce uz potom snadno obdrzime pomoci Kramers-Kronigovych relaci.
Nyni tedy odvodime vztah pro imaginarni ¢ast dielektrické funkce. Se vSsemi podrobnostmi je teorie
uvedena v [2] nebo v [4].

Zacnéme odvozenim vyrazu pro hamiltonian popisujici interakci vnéjsiho elektromagnetického pole
s Blochovskymi elektrony v polovodic¢i*. Jak uz bylo zminéno, elektromagnetické pole je popisovano
klasicky, zatimco s elektrony spojujeme Blochovské viny. Neporuseny jednoelektronovy hamiltonidan
ma tvar

4Pro jednoduchost neprovadime vypocty pro obecny krystal ale pro polovodi¢, kde uvazujeme jeden valenéni a jeden
vodivostni pés.
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Obrézek 4: Spektrdlni zavislost redlné a imaginarni ¢édsti dielektrické funkce pro Drudeuv model.
Zévislost je uvedena pro w, = 10 a v = 1.

index lomu

Obréazek 5: Spektralni zavislost dekadického logaritmu redlné a imaginarni ¢ésti indexu lomu pro
Drudeuv model. Parametry modelu jsou stejné jako na obrazku 4. Pov§imnéme si poklesu k a vzrustu
n v okoli plazmové frekvence w.
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Obrézek 6: Spektralni zavislost odrazivosti R a fdzového dhlu & pro Drudeuv model. Hodnoty
parametru modelu jsou stejné jako na obrazku 4.

odrazivost

Obréazek 7: Spektrélni zavislost odrazivosti pro Drudeiv model. Zavislost je uvedena pro w, = 10 a
nékolik hodnot konstanty v urcujici tlumeni.
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Pro popis elektromagnetického pole zavedme skalarni a vektorovy potencial ®(r,t), resp. A(r,t).
Zavedeni potencialu neni jednoznac¢né. Pro zjednoduSeni vypoctu je vhodné pouzit tzv. Coulombovu
kalibraci:

d=0 a V-A=0. (3.14)
V tomto piipadé jsou intenzity E a B dany vztahy
0A

Hamiltonian pro ¢éstici s ndbojem —e, kterd se nachézi ve vnéjsim elektromagnetickém poli, ziskdme
z neporuseného hamiltonidnu (3.13) zdménou operatoru hybnosti p vyrazem® p + eA, é¢im#z obdrzime

H= % [p+eAl” +V(r) . (3.16)

Tento vyraz nyni upravime do jednodussi podoby. Roznasobenim zavorky dostaneme

1 , P2 o2 A2
— A= 1 ° 4. —p-A 3.17
m(p+e ) 2m+2m p+2 pA+ 2m ( )
Nyni vyuzijeme vyjadieni operatoru p v soufadnicové reprezentaci p = —ihV a druhou z podminek

(3.14). Dale budeme piedpokladat, ze elektromagnetické pole je slabé, pak muzeme zanedbat ¢len
obsahujici druhou mocninu A. Po tpravé dostaneme

H=Hy+ Her , (3.18)

kde Hep = (e/m)A - p.

ZapiSme nyni vektorovy potencidl A jako Aé, kde é je jednotkovy vektor ve sméru A. Potom
muzeme vyjadrit amplitudu A pomoci amplitudy E intenzity elektrického pole E(q,t) = Eé cos (gqr — wt)
s vyuzitim prvniho ze vztahtu (3.15):

A= E (ei@"—wt) - e—i@”—wt)) . (3.19)
2w

K urceni dielektrické funkce pouzijeme ¢asovou poruchovou teorii - ve formé Fermiova zlatého pravidla.

Pro jednoduchost uvazujeme pouze o jednom valenénim pdsu (stav |v) s energii F, a vinovym vektorem

k,) a jednom vodivostnim pasu (stav |c¢) s energii F. a vlnovym vektorem k.). Pravdépodobnost

prechodu z valenéniho do vodivostniho pasu je ddna vztahem (viz. napt. [10]):

o Z| L gl ) 8(Eu(ke) — Eu(ky) — ) | (3.20)

Zde V je objem krystalu a H/j je ¢ast interakéniho hamiltonidnu H.r nezdvisld na case,

R = —iE—e‘qr(é ‘D) . (3.21)
P#i dosazovani ze vztahu (3.19) jsme vynechali ¢len obsahujici faktor e~ (97=“!)  ktery popisuje emisi.®
Je tedy zapotfebi nejprve stanovit vyraz

2 |E]? iar 2
(el HLgl ) = (= ) > lieleme-p) o), (3.22)
kde |c) a |v) jsou po Fadé vlnové funkce elektronu ve vodivostnim a valenénim pésu dané vyrazy
&) = tee, (F)e™ T o) = g, (r)e* T (3.23)

S vyuzitim vztahu (3.23) pak muzeme vyraz |(c|e9"(é - p)| ’U>‘2 psét jako

2
/ Ul g, (r)e TR (@ pyuy e, (7)e*eTdr| (3.24)

l(c|elam (@ p)| v)|” =

5Klasicky hamiltonidn pro &éstici s ndbojem @ nachdzejici se ve vnéjsim elektromagnetickém poli ziskdme
z neporuseného hamiltonidnu zdménou hybnosti P vyrazem P — QA.
5Diivod je uveden v [4].
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Upravme nynf{ integral v (3.24) do jednodussiho tvaru. Za predpokladu, ze ¢ je mnohem mensi nez
miizovy parametr reciproké miizky, coz je pro optické fotony splnéno, muzeme polozit g = 0 (tzv.
dipdlové aproximace). Déle pusobeni operdtoru p na vyraz u, g, (r)etke ™ dava

DUy k, (r)eik“" = eikv'Tpuvykv (r) + hkyuy ke, (r)eikv'T . (3.25)

Integral z druhého ¢lenu v rovnici (3.25) ndsobeného u?, —je nulovy”, nebot stavy [c) a [v) jsou
ortogonélni. Integrél v rovnici (3.24) se tedy redukuje na

/ ul g, (1)l R k)T (& pyuy, g, (r)dr (3.26)

Zavedme substituci r = Rj + 7/, kde R; je transla¢ni vektor miizky a r’ probihd pfes zvolenou
primitivni butiku (p. b.). Vyraz (3.26) tak prejde do tvaru

/ etk R / g @R (& phu, g, dr? (3.27)
j p.b.

Soucet élenu elkv—ke) B pies viechny mifzkové vektory R; déva Kroneckerovo delta No(k, — k.),
kde N je pocet primitivnich bunék ve vzorku. Odtud vyplyva, Ze se ve zkoumaném procesu zachovava
vlnovy vektor

k,=k.. (3.28)
Pouzitim (3.28) ziska vyraz (3.27) podobu

N / ug (€ p)uyrdr’, (3.29)
p.b.

kde jsme vynechali indexy u vinovych vektori k,, a k., nebot jsou podle (3.28) stejné. Dosadime-li takto
upraveny integral (3.29) zpét do vztahu pro kvadrat modulu maticového elementu (3.24), obdrzime

2

(cle-plv)|* =N : (3.30)

[ uislepunsdr’
p.b.
Ve vétsiné pifpadu nezdvisi maticovy element (3.30) piilis na vinovém vektoru k, takze ho muzeme

nahradit konstantou | P.,|* /N. Rovnice (3.22) se potom zjednodussi na tvar

/ 2 _ (€ 2 |E|2 2
elHinl o) = (=) 5 |Pesl (3:31)

Pravdépodobnost R absorpce fotonu za jednotku casu obdrzime dosazenim (3.31) do Fermiova
zlatého pravidla (3.20)

127
V h

e \2|Ew) | 2

—) |— Pey|” 0(Ee(k) — Ey(k) — hw) . 3.32
() [752] Soima steuts) — o) — (3.32)
Ztrata energie pole v jednotkovém objemu je potom

—= = Rhw. .
=R (3.33)

Tuto veli¢inu vSak muzeme vyjadrit rovnéz pomoci absorpéniho koeficientu « a imaginarni ¢dsti dielek-
trické funkce 2. S vyuzitim vztahu (2.34) a (2.37) totiz muzeme psat

dl dl dx c )
= = ol =207 3.34
dt dzdt  n" n? (3:34)
Hustota energie I souvisi s amplitudou intenzity pole F vztahem
I — 50n2
2

|EW)| . (3.35)

"Pouze v aproximaci q = 0.
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Porovnénim pravych stran rovnic (3.33) a (3.34) s vyuzitim (3.35) ziskdme vztah pro imagindrni ¢dst
dielektrické funkce ve tvaru

- 4dme V \Unw

1) = i () S Rl OB — Bull) — o) (3.30)
k

Redlnou ¢ast dielektrické funkce dostaneme pouzitim Kramers-Kronigovy relace (2.46):

> (2) et
MWey ) W2 — w2
&

cv

e? 1
El((.d) = 1+ go—mv

: (3.37)

kde hwey = Eeo(k) — Ey(k).

3.4 Pasova struktura kiemiku a germania

Abychom mohli popsat piispévek intervalen¢nich prechodu do dielektrické funkce, musime znét prubéh
pasu v kfemiku a germaniu. Na obrézcich 8 a 9 je ukazdna pasova struktura Si a Ge podél nékolika
spojnic bodu vysoké symetrie v Brillouinové zéné. Zavislosti byly vypocteny metodou nelokalniho
pseudopotencidlu, u germania se zapoc¢tenim spin-orbitalni interakce.

My se zajime o strukturu hrany valenéniho pasu, v ptipadé kifemiku a germania se jednd o oblast
v okoli bodu I'. U obou latek existuji v oblasti hrany valené¢niho pasu dva pasy degenerované v bodé
I" a jeden spin-orbitdlné odstépeny pas. V jednoduché aproximaci lze oblast kolem stfedu Brillouinovy
z6ny popsat disperznimi zavislostmi (viz. [4]):

Ew(k) = —Ak? + B2k + C?(k2k2 + k22 + k2k2)) (3.38)
1

En(k) = —AkK* —[B*k* + C*(Klk] + k2k2 + k2K2))2 (3.39)

Eeon(k) = —A— AK* (3.40)

kde Enp(k), Ejn(k) jsou po fadé disperzni relace pasu tzv. tézkych a lehkych dér a Es,p, (k) je disperzni
relace spin-orbitdlné odstépeného pésu, kterym se vSak dale nebudeme zabyvat. A, B, C a A jsou
konstanty, které 1ze urcit experimentalné pomoci cyklotronové rezonance. Jejich hodnoty jsou uvedeny
v tabulce 1. Je vidét, ze disperzni zdvislosti (3.38) a (3.39) pro pasy lehkych a tézkych dér jsou ruzné pro
riizné sméry v Brillouinové zéné. Casto se vsak pro jednoduchost tyto neizotropni disperzni zavislosti

ATR?/2m] | |B[[R?/2m] | |C|[h%/2m] | AleV]
Si 1,29 0,68 1,87 0,044
Ge | 13,38 8,48 13,15 0,29

Tabulka 1: Experimentdlni hodnoty parametra vystupujicich v rovnicich (3.38), (3.39) a (3.40) ziskané
metodou cyklotronové rezonance. Hodnoty konstant A, B a C jsou uvedeny v jednotkach A2 /2m, kde m
je hmotnost elektronu, vzdalenost A spin-orbitdlné odstépeného pasu od maxima v bodé I' je uvedena
v elektronvoltech. Prevzato z [4].

nahrazuji pfibliznymi izotropnimi vztahy, kde efektivni hmotnosti nezavisi na sméru v Brillouinoveé
z6né. Pro prumérné efektivni hmotnosti tézkych a lehkych dér pak plati (viz. [11]):

1 1 C?

_ Al —+/ B2 3.41
— me(u v +5>, .1
1 1 Cc?
— = —(]4 B? 4+ — 3.42
— = 2 (| /B2 5) , (3.42)

kde m. je hmotnost elekronu. Dosazenim hodnot z tabulky 1 dostaneme pro vystfedované efektivni
hmotnosti lehkych a tézkych dér v kfemiku a germaniu hodnoty uvedené v tabulce 2. Na obrazku 10
jsou vyneseny zprumérované disperzni zavislosti pro kiemik a germanium urcené ze vztahu

h%k? h2 k>

Enn(k) = , En(k) =

(3.43)

2mhh 2mlh '
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Obrazek 8: Pdsova struktura Si vypoctend metodou nelokdlniho pseudopotencidlu. Pievzato z [9].
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Obrazek 9: Pésova struktura Ge vypoctena metodou nelokalniho pseudopotencialu se zapoctenim spin-
orbitéln{ interakce. Prevzato z [9].
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| man/me  mun/me
Si | 050 0.15
Ge | 0,33 0,042

Tabulka 2: Vystfedované efektivni hmotnosti lehkych a tézkych dér v kfemiku a germaniu ziskané
dosazenim hodnot z tabulky 1 do vztahu (3.41) a (3.42).

Pro SiGe je zapotiebi efektivni hmotnosti tézkych a lehkych dér néjakym zpusobem zprumeérovat.
Jedna z moznosti je:

1 x 1—2x

R S , 3.44
mMph mhh(SI) mhh(Ge) ( )
1 T 1—=x
- — , 3.45
min mlh(SI) min (Ge) ( )

kde z je relativni zastoupeni Germania ve vzorku.

T T T I T T hhl ]
0 0 Ge A
-0.02 -0.02 | -
3 004 3 004 \ .
W W |
-0.06 -0.06 - \,, .
—0.08 - : -0.08 | i ]
-0.1 1 1 1 -0.1 1 ! 1 i 1
-1 -0.5 0 0.5 1 -1 -0.5 0 0.5 1
k [nm™Y k [nm™Y

Obrazek 10: Pasova struktura Si a Ge v oblasti hrany valenéniho pasu. Spin-orbitdlné odstépeny pas
neni ukazan.

3.5 Hustota stavu

Elektronové stavy v atomech a molekuldch maji diskrétni energiové spektrum. V pevné latkce je vsak
energiové spektrum spojité. Pokud je energiovy pds izotropni, lze pro hustotu stavu D(FE) ve tfech
dimenzich odvodit vztah®

kK1

D(E) = 2 aE/dk (3.46)

kde E(k) je disperzni relace elektronu. Pro parabolicky pds s efektivni hmotnosti m.; mé disperzni
relace tvar

E(k) = (3.47)

a hustota stavi (3.46) je

D(E) = —— <2m8f>5 VE = SWﬁmﬁfx/E . (3.48)

8Viz. napiiklad [1] nebo [6].
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3.6 Koncentrace nositelii naboje a Fermiova energie

Koncentrace nositelt ndboje v polovodici je uréena hustotou stavi, chemickym potencidlem a teplotou.
Pravdépodobnost obsazeni daného stavu je ddna tzv. Fermi-Diracovou rozdélovaci funkei f(E),

1

f(E) = c(E—w)/KT 41 (349)

kde FE je energie stavu, pu chemicky potencial, k Botzmannova konstanta a T' teplota. Chemicky po-
tencial je funkci teploty a je tfeba jej v konkrétnim pripadé zvolit tak, aby vySel spravny pocet ¢astic.
Pii nulové teploté jsou stavy zcela zaplnény az po tzv. Fermiovu energii Fr.”

Hustota obsazenych stavi na jednotku objemu a energie je rovna soucinu hustoty stavu D(E) a
Fermi-Diracovy rozdélovaci funkce f(E),

n(E) = D(E)f(E) . (3.50)

Protoze diry ptislusi prazdnym stavium ve valenénim pésu, je hustota dér rovna hustoté neobsazenych
stavu, tedy

p(E) = D(E)[1 - f(E)] . (3.51)
Koncentraci volnych nositeli ndboje potom ziskdme integraci vztahu (3.50) a (3.51) pies dany pés:
_ [ _ 8mv/2 3/2 OO (£ — Ec)%
n = LC De(E)f(E)dE = h3 mg - dEm 5 (352)
E E 1
- v - 87T\/§ 3/2 v (Ev — E) 2
p= Lm Dp(E)[1 - f(E)AE = PR / dEm ; (3.53)

kde m. a my, jsou efektivni hmotnosti elektronu resp. dér. Tyto integraly nelze vypocitat analyticky,
je tedy nutné pristoupit k numerickému reseni nebo pouzit aproximativnich rozvoju.

3.7 Poloha Fermiovy hladiny, posouzeni prispévku intervalenc¢nich prechoda

Abychom mohli odhadnout spektralni umisténi piispévku vnitropasovych ptechodu, vypocetli jsme
nejprve polohu Fermiovy hladiny Er v zavislosti na koncentraci dér p. Pritom predpokldadame, ze tato
koncentrace je rovna koncentraci dopantu p4.

Hustotu stavu pro pas lehkych a tézkych dér obdrzime dosazenim prislusnych efektivnich hmotnosti
do vztahu (3.48)

812

Din(B) = =53 m*\/E,—E  pro E<BE,, (3.54)
8mV/2
Dy(E) = Z{mf,{Q\/EU —E pro E<E,. (3.55)

Z normovaci podminky, tzn. ze p = p4 dostdvame vztah analogicky (3.53):

pa = / " (Dwn(E) + Din(E)] (1 — (E)) dE . (3.56)

— 00

Po dosazeni z (3.54), (3.55) a (3.49) obdrzime vyraz

8mv/2 o E,—E)z
pa= (i +mif?) /_ dEe((i) . (3.57)

B3 p—E)/kT { |
Vyuzijeme-li definice tzv. Fermi-Diracova integralu j-tého radu

1 ul

Fj(z) = m/o dum ) (3.58)

muzeme zapsat vztah (3.57) v piehlednéjsim tvaru

3
2wkT\ 2 E,—pu
pA_2< = > (m,3f+ml3,{2) Fy ( = ) : (3.59)
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Obrézek 11: Poloha Fermiovy energie pro ruzné teploty v zavislosti na koncentraci p dopantu.
Predpokladany jsou dva parabolické pasy degenerované ve stfedu Brillouinovy zény.

Odtud v8ak nemuzeme vyjadfit polohu Fermiovy hladiny Er explicitné. Integral byl tedy vypocten
numericky pomoci aproximace uvedené v [8]. Vysledek je nakreslen na obrdzku 11.

Za pritomnosti volnych dér se Fermiova hladina nachéz{ uvniti valenéniho pasu. Muze tak dochézet
k prechodum elektront mezi obsazenymi a neobsazenymi valenénimi stavy, tzv. intervalenénim prechodum.
Tyto procesy jsou znazornény na obrazku 12.

Obrézek 12: Schematické znazornéni intervalenénich prechodu mezi pasem lehkych dér a pasem tézkych
dér v p-dopovaném polovodici.

Na obrazku 13 jsou potom uvedeny, v zavislosti na koncentraci p, minimalni a maximalni hodnoty
energie pro prechody mezi pdsem lehkych a tézkych dér. Byly vypocteny ze vztahu:

Emin - (1 - —) EF 5 Emaz = <% - 1) EF . (360)
mip

9Ve fyzice polovodi¢u se chemicky potencidl ¢asto nazyva Fermiovu energii.
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Obrézek 13: Miniméln{ a maximaln{ energie Fy,;, = Enp — Ep vesp. Enar = Er— Ejy, (viz. obrézek 12)
pro piechody mezi pasem lehkych a pdsem tézkych dér v zdvislosti na koncentraci dopantu. Graf je
uveden pro nulovou teplotu.

4 Experiment, pouzité vzorky

V nésledujicim odstavci popiseme hlavni principy pouzitého experimentalniho zatizeni a méfici metody.
Déle uvedeme prehled vzorkt, na kterych byla métreni provadéna.

4.1 Fourierovska spektroskopie

Fourierovskd spektroskopie (FTIR = Fourier Transform Infrared Spectroscopy) neddvno nahradila,
predevsim ve vzdaleném a stfednim infracerveném oboru, klasickou spektroskopii vyuzivajici difrakénich
miizek a hranolu. Vyrazneé zvysila moznosti infracervené spektroskopie a muze byt aplikovana i v oblastech,
kde bychom s klasickymi metodami neuspéli.

Hlavni vyhody FTIR spektroskopie:

e FTIR spektrometry vyuzivaji celou energii zafeni zdroje. Nejsou potieba disperzni ¢leny ani
filtry. Jsou vyrazneé rychlejsi, celé spektrum je ziskano béhem jediného skenu pohyblivého zrcadla.
FTIR spektrometr muze dosdhnout stejného poméru signél-sum jako klasicky spektrometr za
nesrovnatelné kratsi dobu (1s nebo méné, oproti 10-ti nebo 15-ti minutdm).

e Neni zapotfebi manudlné kalibrovat. Spektrometr obsahuje laser, pomoci kterého se ptistroj au-
tomaticky kalibruje.

Popisme nyni stru¢né princip Fourierovského spektrometru. Zékladni soucésti je Michelsonuv inter-
ferometr (viz. obrazek 14). Predpoklddejme, ze ze zdroje vychdzi koherentni monochromatické zafeni.
Za spojnou ¢ockou muzeme zafeni popsat jako rovinnou monochromatickou vinu,

E(r,t) = Eyelkr—«b) | (4.1)

Do detektoru se muze vina dostat dvéma zpisoby. Bud se nejdiive odrazi na polopropustném zrcadle,
pak na pevném zrcadle a potom pies polopropustné zrcadlo projde, nebo pfes néj nejdiive projde a pak
se odrazi na pohyblivém a znovu na polopropustném zrcadle. Protoze v obou piipadech doslo k jednomu
pruchodu a odrazu na polopropustném zrcadle a jednomu odrazu na pevném nebo pohyblivém zrcadle,
maji obé vlny stejné amplitudy. Oznac¢ime-li z vychylku pohyblivého zrcadla z polohy, ve které jsou
optické drahy obou paprsku stejné, dostaneme pro intenzitu elektrického pole v misté detektoru vztah

E(z,t) = % [coswt + cos (wt — 2kx)] . (4.2)
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Obréazek 14: Schéma Michelsonova interferometru.

Intenzita svétla na detektoru je potom timérna jeji casové stfedni hodnoteé
I(x) = ceg(E?) (4.3)
kde ¢ je rychlost svétla ve vakuu a ¢ permitivita vakua. Zavedeme-li velicinu vy = ko/2m, tzv. vinocet,
obdrzime po dosazeni do uvedeného vyrazu
E2

I(x) = CEOTO [1+ cos (dmvpz)] . (4.4)

Tuto rovnici dédle pfepiSeme s pouzitim spektralni intenzity
2

I(v) = 650%5(1/ — 1) . (4.5)

Pro intenzitu na detektoru potom plati

1 o0
I(z) = 3 / I(v) [1 + cos (4mvz)| dv . (4.6)
0
Tento vztah lze zobecnit na libovolnou spektrélni intenzitu I(r). Maximélni hodnoty Iy nabyvé I(z)
pro & = 0. Zaved me novou veli¢inu I’(z)

I'(2) = I(z) - %IO . (4.7)

Po dosazeni z (4.6) obdrzime

1 [ 1 [
I'(z) =1I(x) — —/ I(v)dv = 5/ I(v)cos (4drvz)dy , (4.8)
0 0

coz je kosinovd Fourierova transformace spektraln{ intenzity I(v). Veli¢ina I'(x), nazyvand interfero-
gram, je ziskdna experimentem. Spektrdlni intenzitu potom obdrzime provedenim inverzni transfor-
mace:

I(v) = 2/[’(90) cos (4nvx)dz . (4.9)

Vzhledem k tomu, ze zrcadlo v interferometru ma omezeny rozsah pohybu, jsou meze integralu konecné.
Tim je ddna maximalni rozlisovaci schopnost zafizeni. Oznac¢ime-li x,,4, maximalni vychylku zrcadla,
plati pro rozlisovaci schopnost dv piiblizny vztah:'°

0,7
oV~ —

2xmam

(4.10)

100dvozeni je uvedeno v [7].
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4.2 Meérici aparatura

Pro méfeni byl vyuzit FTIR spektrometr Bruker IFS 66v/S. Schéma piistroje je uvedeno na obrazku 15.
Zdrojem zéreni S je globar, coz je SiC tyc¢inka zhavena proudem na teplotu okolo 1450 °C. Pomoci
zrcadel je zareni piivedeno do Michelsonova interferometru, jehoz jadrem je polopropustné zrcadlo
BS, tzv. beam splitter, ktery zafeni rozdéli na paprsky dopadajici na zrcadla M a FM. Zrcadlo M je
pohyblivé a umoznuje tak meénit rozdil fazi mezi paprsky. Poté zareni dopada na vzorek SP, umistény
v oddélené casti - vzorkové komore. Na obrazku je vzorek vyobrazen v konfiguraci na méfeni transmise,
do vzorkové komory vsak lze vlozit reflexni piistavek a mérit tak odrazivost. Po pruchodu ¢i odrazu
je zéafeni fokusovano na detektor - DTGS fotodiodu (TGS = Tri Glycin Sulfit) nebo InGaAs. Ridici
elektronika je umisténa v levém hornim rohu pfistroje a je napojena na pocita¢. Veskera méteni lze
ovlddat pomoci programu OPUS, pracujiciho pod opera¢nim systémem WINDOWS NT.

Pii méfeni je sniména zavislost intenzity na poloze zrcadla M. Zavislost intenzity na frekvenci
pak ziskdme Fourierovou transformaci tohoto signilu (viz. odstavec 4.1). Protoze atmosféra silné a
selektivné absorbuje infracervené zateni, je celd aparatura evakuovand rotac¢ni vyvévou na tlak ptiblizné
1 mbar.

Obrézek 15: Schéma Fourierovského spektrometru. Pievzato z [7].

Pted vlastnim méfenim je tfeba nechat aparaturu se zapnutym zdrojem nékolik hodin vyc¢erpanou,
¢imz se stabilizuje méteny signdl. Vzorkova komora je od zbytku spektrometru oddélena ptepéazkou,
vyména vzorku tedy nijak vyznamné nenarusi vytvorené vakuum. Pfi urcovani odrazivosti postupujeme
tak, ze nejdrive provedeme méfeni na referen¢nim zlatém vzorku, u néhoz predpokladame v infracervené
oblasti odrazivost rovnu jedné. Poté méfime zkoumany vzorek a hledané spektrum ziskame jako podil
obou spekter.

V tabulce 3 jsou uvedeny obory spektra, ve kterych piistroj umoznuje méfeni. Pro jednotlivé oblasti
je nutné pouzit ruzné délice svazku, zdroje zéteni a rovnéz detektory.

oblast infracerveného spektra rozsah vlnoctu beamsplitter zdroj zateni detektor
FIR vzdalend 50-600 cm ! mylar globar DTGS
MIR stredni 400-6500 cm KBr globar DTGS
NIR blizka 6000-12000 cm~* kfemen halogenova zarovka | InGaAs

Tabulka 3: Spektralni rozsahy méfeni spektrometru Bruker IFS 66v/S. FIR = Far InfraRed,
MIR = Mid InfraRed, NIR = Near InfraRed.
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4.3 Pouzité vzorky

Nase méfeni byla provadéna na vzorcich krystalického SiGe, pripravenych Czochralského metodou a
vylesténych chemicko-mechanickou cestou. Vzorky byly pfipraveny v tstavu IMET gruzinské akademie
véd ve Thilisi. K dispozici jsme méli vzorky SiGe s ptiblizné stejnym zastoupenim Si (84%) a s ruznymi
hodnotami koncentrace akceptorové piimési, ménici se v rozsahu od 8-10ecm ™2 do 5-102°cm 3. Déle
jsme méfili na vzorku Si s velkou koncentraci dopantu. Parametry pouzitych vzorku jsou uvedeny
v tabulce 4.

vzorek | zastoupeni Si | koncentrace B | rozméry vzorku [cm]
N6/77 3% 8 107cm ® | 1.6 x 0.75 x 0,65
N7/77 84% 5.10%ecm 2 | 1,2 x 04 x 04
N8/77 84% 2-10%m™3 | 1,4 x 0,55 x 0,55
N9/77 84% 2 -10%%m™3 | 1,45 x 0,7 x 0,7
N10/77 84% 5-10%%m™3 | 1,22 x 0,6 x 0,6
9/79 100% 31-10%m 3 | 1,55 X 0.6 x 0,2

Tabulka 4: Parametry pouzitych vzorkt SiGe dopovanych B. Vzorky byly vylestény pouze na jedné
strane.

Pii zkusebnich métenich bylo zjisténo, ze koncentrace dopantu neni ve vech ¢astech vzorku stejna,
coz se projevilo zménami odrazivosti o nékolik procent. Vsechna méteni (v oblastech FIR a MIR) byla
proto provadéna vzdy ve stejné ¢ésti povrchu vzorku.

5 Vysledky a diskuse

Nyni uvedeme naméfena data a pokusime se diskutovat jednotlivé piispévky do dielektrické funkce.

5.1 Namérena spektra

Meéfena byla spektralni zavislost odrazivosti pii ihlu dopadu 10°, tj. téméf kolmy dopad. Spektra
v oblasti FIR a MIR byla akumulovana po dobu jedné hodiny, ¢imz se podatilo vyrazné snizit Sum dat.
Spetralni rozliseni bylo 2 cm ™! a méfeni probihala pii laboratorni teploté. Namérens data jsou ukdzéna
na obrazku 16. Je vidét, ze profil spektra je vyrazné ovlivnén zastoupenim piimési ve vzorku. Cim
vyssi je koncentrace dopantt, tim §irsi je oblast zvysené reflektivity a tim vice je minimum odrazivosti
posunuto smérem k vys$sim vlno¢tum. Z tohoto pravidla vsak vybocuje spektrum vzorku 9/79, ktery
neobsahuje germanium. O této skute¢nosti se zminime déle.

Ve vytezu je ukdzdn detail spektra. Na vlno¢tu zhruba 500 cm~! je dobfe patrni tzv. Fanova
rezonance (viz. ¢lanek [3]), kterd svédéi o tom, Ze ve spektrech jsou zastoupeny intervalen¢ni piechody.
Existence Fanovy rezonance je totiz dusledkem interakce mezi intervalenénimi prechody a optickymi
fonony.

5.2 Analyza spekter, dielektricka funkce
Nameérena data byla nejprve prolozena Drudeovou formuli

1

—_ 5.1
“ri2 +iwy ’ (5:1)

€= €0 —

kde misto jednicky vystupuje veli¢ina e, kterd zahrnuje konstantni piispévek mezipdsovych prechodu
ve viditelné a ultrafialové oblasti spektra. Fity byly provadény v oblasti od 100 ecm~* do 7000 cm ™!, tj.
v celém oboru FIR a MIR. Hodnoty parametra vyplyvajici z fitu jsou uvedeny v tabulce 5. Namérend
spektra jsou pak spolu s nafitovanymi zavislostmi ukazana na obrazku 17, dielektricka funkce urcena
z fitu na obrazku 18.

Drudeova formule velmi dobfe popisuje chovani plazmy volnych nositelt naboje. Prubéh odrazivosti
je velmi podobny zavislosti na obrazku 6, ovSem s tim rozdilem, ze odrazivost neklesa k nule, coz je
déno pravé konstantnim prispévkem mezipasovych prechodu ve viditelné a ultrafialové oblasti spektra
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Obrazek 16: Naméiend spektra odrazivosti. Spektra byla zméfena zvlast v oboru FIR a MIR. Ve
vyTezu je vyobrazen detail FIR ¢ésti spektra s velmi dobfe patrnou Fanovou rezonanci na vlnoctu
zhruba 500 cm~!. Vybézek na vlno¢tu 380 cm™' je zptsobeny ostrou spektralni strukturou délice
svazku pro FIR - mylaru.

vzorek Eoo fl10%cm=2] | y[em™1] | suma étverci
N6/77 | 11,88+0,02 | 0,59+0,02 | 350 £9 114
N7/77 | 12,9240,02 | 1,36 £0,02 | 418+7 398
N8/77 | 11,45+0,02 | 23,3+£0,1 | 802+4 744
NO/77 | 11,74+0,02 | 41,2+0,1 | 857+3 1232
N10/77 | 11,384+0,02 | 48,3+0,1 | 918+ 3 784
9/70 | 11,84£0,02 | 79,8+0,2 | 824 L2 2015

Tabulka 5: Hodnoty parametru vystupujicich ve vztahu (5.1) ziskané fitovdnim experimentalnich dat,
f= wg. Uvedené chyby a sumy ¢tvercu odchylek jsou obsazeny ve vystupu fitovaciho programu.

- viz vztah (5.1). Ve vyfezech na obrdzku 17 jsou ukdzany rozdily mezi namérenymi daty a prolozenymi
zéavislostmi. Je zde odchylka, struktura v rozdilovém spektru se s rostouci koncentraci primési zvétsuje
a druhé maximum se posouva k vyssim frekvencim. Tento nesoulad by mohl souviset s intervalené¢nimi
prechody. Mozné vylepSeni pouzité fitovaci formule, které by tuto skute¢nost respektovalo, budeme
diskutovat dale.

Vyznamny vliv mé na profil spekter parametr w,, ke kterému se jesté podrobnéji vratime. Hod-
nota parametru 7y soustavné roste s rostouci koncentraci primeési a zhruba odpovidd udajum ziskanym
7 elipsometrickych méteni (viz [13]). Tabulkovd hodnota e je pro kiemik e, = 11.7 a pro germanium
€ = 16.2. Hodnoty uvedené v tabulce 5 zhruba odpovidaji idaji pro kiemik. Nejlepsi shodu bylo
mozné o¢ekdvat u vzorku 9/79, coz je kiemik bez germania. U vzorku N7/77 je hodnota e+, ponékud
vyssi. Duvod této odchylky neni zndam.

Déle si vSimnéme prubéhu dielektrické funkce vynesené na obrazku 18. Jak bylo diskutovéno
v odstavci 3.2, redlnd ¢dst monotonné roste z minimalni hodnoty £1(0) = e — (wp/7)? k hodnoté
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€00, Naproti tomu imaginarni ¢ast ma v poc¢atku singularitu a s rostouci frekvenci rychle klesa k nule.

Veénujme se nyni podrobnéji plazmové frekvenci. Jeji hodnotu se pokusime odhadnout v ramci
jednoduchého modelu. V nasem ptipadé mame dva typy dér s ruznymi efektivnimi hmotnostmi,
pouzijeme proto zobecnény vztah pro plazmovou frekvenci

2 2
Phh€ Pine

Wl = + , (5.2)
Mhh€0 min€o

kde mpp a my, jsou prumeérné efektivni hmotnosti tézkych resp. lehkych dér v SiGe, vypoctené ze
vztahu (3.44) a (3.45), do kterych byly dosazeny za = hodnoty relativnich koncentraci Ge ve vzorku
(viz. tabulka 4). Veliciny ppp, a pyn jsou koncentrace tézkych resp. lehkych dér ve vzorku. Jejich soucet
musi dat celkovou koncentraci dér:

Dhh + Dih = DA - (5.3)
Pro zjednodusen{ dalsich vypocta polozme T' = 0. Ze vztahu (3.56), po vypocteni integralu, ktery mé
nyni spodni mez rovnu — Fr, dostaneme:

2871'\/5 3/2..3/2 287T\/§ 3/2 1~3/2
3R mi il Pih =373 i Byl (5.4)

Phh

a také

pa

287V2 [ 39 3/2\ 3/2
= S (il + i) B (5.5)

Vyjadienim Fermiovy energie Er z (5.5) a dosazenim do (5.4) obdrzime:

32 m3/2
hh Ih
Prh = —gmgPA s Pk = g7 g75DA - (5.6)
Myp, + My, My + My

Pomoci vztahu (5.6) dostaneme kone¢nou podobu vztahu pro plazmovou frekvenci (5.2):

1/2 1/2 2
myhT +m;; " pae
b = ]3172 ey (5.7)

32 -
My, + My, <0

Obvykle se zavadi tzv. stinénd plazmova frekvence w;:

W = wp/ /e (5.8)

kterd vyjadiuje priblizné polohu plazmové hrany v prostiedi, které mé vysokofrekvenéni dielektrickou
konstantu £4,. V tabulce 6 jsou uvedeny hodnoty stinéné plazmové frekvence urcené z fitu a vypoctené
z (5.8), kde jsme ovsem dosadili za £, hodnotu ziskanou prokladdnim naméfenenych dat. Povsimnéme
si, Ze fitem urcend plazmova frekvence pro vzorek 9/79, coz je cisty kiemik, je vyssinez u vzorku N10/77,
tFebaze mé vzorek 9/79 nizs{ koncentraci dopanti. Tuto skute¢nosti se zatim nepodaftilo objasnit.

vzorek | &0 wy[em™]
z fitu | vypoctena | z fitu
N6/77 | 11,88 131 271
N7/77 | 12,92 316 324
N8/77 | 11,45 672 1427
N9/77 | 11,74 2094 1873
N10/77 | 11,38 3371 2060
9/79 11,84 2498 2596

Tabulka 6: Hodnoty stinéné plazmové frekvence ziskané fitovanim a déle vypoctené z (5.8), kde jsme
dosadili za €5, hodnotu ziskanou z fitu.

U vzorku 9/79 je také nejlepsi shoda s experimentélné zjisténou plazmovou frekvenci. Nesoulad
mezi vypoctenymi a naméfenymi hodnotami plazmové frekvence u ostatnich vzorku je zpusoben
predev§im pouzitymi aproximacemi. Pro nizké koncentrace dopantu je to mimo jiné skutecnost, ze
jsme pfi vypoctech uvazovali nulovou teplotu. Na druhé strané pro vyssi koncentrace je pravdépodobné
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nevhodny predpoklad, Ze jsou pasy parabolické. Pro vétsi vzdalenosti od bodu I' uz prestava parabol-
ickd aproximace dostateéné dobfre vystihovat skuteény prubéh pasu. Dalsi nepfesnost je do srovnani
vnesena tim, ze uvadéné hodnoty koncentrace primési nejsou ziejmé ptilis presné.

Jak uz bylo zminéno (a jak je vidét z obrdzku 17), Drudeuv fit vykazuje nedostateény souhlas
s experimentem v oblasti zhruba do 1500 cm ™! a to zejména pro vzorky s vysokou mirou legovani. Tato
neshoda patrné souvisi s intervalenénimi prechody. Jednou z moznosti, jak napravit tento nesouhlas je
pridani jedné Lorentzovy kiivky k zdvislosti (5.1):

1 1
2
F 2

E=€x—W _
Pw? 4+ iwy wi

. 5.9
— w2 = iw’y’ ( )
Drudeova slozka by popisovala ptispévek plazmy volnych nositelti, Lorentzova kiivka by zase mohla
aproximovat prispévek intervalenc¢nich prechodu. Ukazuje se vSak, ze tento postup ddva nefyzikalni
chovani dielektrické funkce v oblasti malych vlno¢ti. Proto byl dalsi fit proveden pomoci modelu se
dvéma Drudeovymi ¢leny:

1 1
w? 4wy,

E=¢€co— N1 (5.10)

202+ iwys
Vysledky jsou ukdzany na obrazku 19. Hodnoty parametru ziskané fitovdnim jsou uvedeny v tabulce 7.
Proklddani dat bylo provedeno pouze pro ¢tyfi vzorky s vyssimi koncentracemi piimesi, kde je také
nejvétsi odchylka experimentdalnich dat od fitu daného jednim Drudeovym ¢lenem. Je ziejmé, ze tento
model vykazuje vyrazneé lepsi shodu s experimentem. To je vidét i pfi porovnani sum ¢tvercu odchylek
v tabulkach 5 a 7. Dielektricka funkce je ukdzana na obrazku 21. Odlisnost od dielektrické funkce dané
pouze jednim Drudeovym clenem (obrazek 18) je zejména v oblasti malych frekvenci. To je vsak lépe
vidét ze spektra vodivosti, jejiz redlnd ¢dst je pro vzorek 9/79 vynesena na obrazku 20. Kromeé redlné
¢asti vodivosti oy jsou na obrézku ukazany piispévky Drudeovych ¢lent a pro srovnani i vodivost dand
modelovou zdvislost{ (5.1), tj. s jednim Drudeovym ¢lenem. Je vidét, ze novy model vykazuje oproti
predchozimu vyssi hodnotu stejnosmeérné vodivosti o1 (0), pro vyssi vinocty se vsak rychle sblizuji.

vzorek 1. Drudeuv ¢len 2. Drudetuv ¢len suma
Eoo f1[10%em™2] | yilem™1] | f2[10%cm™2] | 42[em™!] | Etverci
N8/77 | 11,43+£0,02 | 18,8+0,6 | 1138+33 6,2+0,7 337£24 81
NO/77 | 11,72+0,02 | 34,140,6 | 1143+20 | 9,1+£0,7 | 268+£20 | 260
N10/77 | 11,3740,02 | 40,04+1,0 | 1167+23 | 10,0+£0,1 | 327+£28 | 144
9/79 | 11,81+0,02 | 48,3+£1,4 | 1414£33 | 35,9+ 1,5 | 34315 | 85

Tabulka 7: Hodnoty parametru vystupujicich ve vztahu (5.10) ziskané fitovanim experimentdlnich dat.
U vzorku N6/77 a N7/77 je odchylka od Drudeova fitu (viz. obrazek 17) pfilis mala a fit nebyl proveden.

Hodnoty dielektrické konstanty e, se oproti fitu s pouze jednim Drudeovym ¢lenem (tabulka 5)
pouze mirné snizily. Vétsi zména vSak nastala u oscilatorové sily f, kterd je nizsi, a u parametru
tlumeni v, ktery ma naopak vyssi hodnotu. Druhy Drudetv ¢len tedy ubral znac¢nou ¢ast spektralni
vahy prvnimu ¢lenu. Jak je také vidét z tabulky 7, ¢im vyssi je koncentrace dopantu, tim vétsich hodnot
parametr fo nabyva.

Povsimnéme si nyni blize rozdilovych grafu ve vytezu obrazku 19. Je vidét, ze oproti fitu s jednim
Drudeovym ¢lenem se rozdily mezi namérenymi spektry a fity vyrazné snizily. Zustava zde vSak stale
systematicka odchylka, zejména pro vzorky s vyssi koncentraci piimési, na vlnoétu asi 500 cm™! a
déle zhruba kolem vlnoétu 2000 cm~'. O prvni z nich uz jsme se zminili, jde o Fanovu rezonanci,
ktera nebyla nijak modelovana. Eliminace druhé odchylky by byla patrné mozna, kdybychom pouzili
pro fit formuli s nékolika Lorentzovymi kiivkami. Podafilo by se tak lépe vystihnout predpoklddanou
asymetrii prispévku intervalencnich prechodu do dielektrické funkce nez u modelu s jednim Lorent-
zovym oscilatorem, ktery nevedl k rozumnym vysledkum. Takovy postup by také ziejmé do znacné
miry zachoval hodnoty parametru Drudeova ¢lenu ziskané z modelové zdvislosti (5.1) - viz. tabuka 5.
Tyto hodnoty vice odpovidaji ddajum ziskanym z elipsometrickych méfen{ (viz [13]) nez hodnoty
parametru pridavného Drudeova ¢lenu uvedené v tabulce 7. Tato tloha je vSsak obtiznéjsi a presahuje
ramec nasi prace.
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Obrézek 17: Nameéfend spektra odrazivosti (plné ¢éry) a fity zalozené na Drudeové formuli (5.1)
(pferusované ¢ary). Hodnoty parametru Drudeova modelu jsou uvedeny v tabulce 5.
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Obrézek 18: Redlnd a imagindrni cast dielektrické funkce ziskand s vyuzitim Drudeovy formule (5.1)
s hodnotami parametru uvedenymi v tabulce 5.
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Obrézek 19: Nameétend spektra odrazivosti (plné ¢ary) a fity zalozené na formuli (5.10), tj. 2 Drudeovy
¢leny (prerusované ¢ary). Hodnoty parametru jsou uvedeny v tabulce 7.
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Obrézek 20: Redlnd ¢dst vodivosti o1 pro vzorek 9/79 (1. + 2.). Ukdzdny jsou také piispévky jed-
notlivych Drudeovych ¢lent (1., 2.) a pro srovnani i vodivost dand modelovou zévislost{ (5.1), tj.
s jednim Drudeovym ¢lenem (,samotny Drude®). Novy model vykazuje oproti predchozimu vyssi hod-
notu stejnosmérné vodivosti o1(0), pro vyssi vinocty se vsak modelové zdvislosti rychle sblizuji.
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Obrézek 21: Redlnd a imagindrni ¢ast dielektrické funkce €1 resp. €5 ziskand s vyuzitim formule (5.10)
s hodnotami parametru uvedenymi v tabulce 7.

6 Shrnuti

Namérili jsme spektralni zavislost odrazivosti pro nékolik vzorku krystalického SiGe s ruznymi hodno-
tami koncentrace piimesi. Méfeni byla provedena v oblastech FIR a MIR. Naméfena data byla nejprve
prokladédna Drudeovou formuli. Byly porovnany namérené a vypoctené hodnoty plazmové frekvence.

Vysledky si veelku odpovidaji, zejména pro vzorek 9/79, ve kterém neni obsazeno germanium, je shoda
velmi dobra.

Spektralni zavislost dielektrické funkce dand Drudeovou formuli vsak, podle o¢ekavani, zcela nevys-
tihovala naméfens data, zejména pro vlnoéty mensi nez asi 1500 cm~'. Proto byl do fitovaci formule
pridan jesté dalsi Drudeuv clen. Kombinace ,,izkého“ a ,Sirokého“ Drudeova Clenu muze ptiblizné
zahrnout ptispévek volnych nositelu i intervalenénich prechodu. Piiddnim tohoto ¢lenu se fadové zlepsi
soulad s experimentem a dostavame tedy podstatné lepsi aproximaci dielektrické funkce nez v pos-
tupu obsahujicim Drudeovu formuli s jedinym clenem. Z rozdilovych spekter ukazanych na obrazku 19

(vykazujicich stale zfetelnou strukturu) je vSak patrné, ze by bylo mozné pokusit se o prolozeni dat
vystiznéjsim profilem.



30

SEZNAM POUZITE LITERATURY

Seznam pouzité literatury

Kittel, Ch. Uvod do fyziky pevnych latek, Academia, Praha, 1985

Schmidt, E., Humlicek, J., Lukes, F., Musilova, J. Optické vlastnosti pevnych ldtek, Statni peda-
gogické nakladatelstvi, Praha 1986

Humlicek, J. Ellipsometric study of Fano resonance in heavily doped p-type Si and SiGe alloys,
Thin Solid Films 313-314 (1998) 656-660

Cardona, M., Yu P. Y. Fundamentals of Semiconductors, Springer-Verlag, Berlin 2001
Ashcroft, N. W., Mermin, N. D. Solid state physics, Saunders College, Philadelphia, 1976
Fox, M. Optical Properties of Solids, Oxford University Press, New York, 2001

Kuzmany, H. Solid State Spectroscopy, Springer, Berlin, 1998

Aymerich-Humet, X., Serra-Mestres, F., Millan, J. A generalized approzimation of the FermiDirac
integrals, J. Appl. Phys. 54(5) 2850 (01 May 1983)

Madelung, 0. Semiconductors: Data Handbook, Springer, Berlin 2003

Davydov, A. S. Kvantovd mechanika, Statni pedagogické nakladatelstvi, n. p., Praha 1978
Frank, H. Fyzika a technika polovodici, SNTL, Praha 1990

Schéffler, F. High-mobility Si and Ge structures, Semicond. Sci. Technol. 12 (1997) 1515-1549

Humlicek, J. Nezverejnénd data



