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Klasické sumacni pravidlo
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Hustota pevné latky je fadu 10%® proto je vhodné konstantu M na pravé strané
zahrnout do parametrd vyjadfujici hustotu:

/ &i(E)EdE = Ne U = Ne + Ny kde N = Ne = MN, ale N, # MN,
0

/ &i(E) EdE = n.N. U kde N, = MN,
0

@ N,: parametr hustoty (density parameter)

@ n.: prumérny pocet elektrontl na atom. (u jednoatomovych slou¢enin napft. c-Si
ne = Z7Z, = 14)
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Table 1

Factors i{, density parameters N, atomic densities A, electron densities A, and mass
densities p of several common materials. The mass densities of the crystalline materials
and fused silica (a-5i02) were taken from the given references and the remaining
parameters were calculated from the mass density and material composition. In the
case of amorphous hydrogenated silicon and diamond-like carbon (DLC), N, was deter-
mined from optical data and the remaining parameters, including mass density,
were calculated from N, and material compesition. The hydrogen atomic fractions in

a-5i:H and DLC were 0.11 and 0.34, respectively.

Material u N, Na Me P
ev? 1/m? Jm? kg/m*

c-Si 1.0002735 1082 4994x10%  6991x10% 2329 [32]
oC (diamond)  1.0002741 3817 1.762x10%° 1.057x10% 3515][32]
oC (graphite)  1.0002741 2461 1.136x10% 6818x10% 2266 [33]
a-5i0, 1.0002740 1433 6616x10%8  6616x10% 2200 [32]
a-Si:H 1.0002759 1229 5674x10%  7.133x10% 2366
a-C:H (DLC) 1.0002955 3214 1484x10%° 6381x10% 2038

'D. Franta, D. Negas, L. Zajitkova, Application of Thomas—Reiche—Kuhn sum rule to construction of

advanced dispersion models, Thin Solid Films 534 (2013) 432—441
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Jak tedy v praxi postupujeme?

@ V pfipadé znadmych latek se znamou hustotou N, zafixujeme. V modelu feSime
pouze odchylky od idealniho stavu (teplota, nestechiometrie, atd.).
Napf. pro c-Si je velmi dobfe znadm linearni teplotni expanzni koeficient ¢(T):

Na(T) = Na(300K) {1”(3001()]3

1+e(T)
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2D. Franta, D. Negas, L. Zajikova, I. Ohlidal, Utilization of the Sum Rule for Construction of Advanced
Dispersion Model of Crystalline Silicon Containing Interstitial Oxygen, Thin Solid Films (in print)
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@ V pfipadé znamé latky, ale neznamé hustoty (faze) je N, fitovaci parametr.
Napf. HfO;:

p = 9680kg/m’ = N, = 180eV?

Ve skute¢nosti, kdyZ vyhodnotime opticka data naméfena v oblasti od FIR do VUV
(10.7 eV) a zkombinujeme tyto data s tabulkami pro RTG oblast tak:

N, = 148 eV?

Cim to je?

@ N, v tabulkach odpovida monoklinickému krystalu a méfeni bylo provedené na porézni
polykrystalické vrstvé.

@ Nejistota v oblasti 10-30 eV (chybi experiment: synchrotron EELS)

@ Pouzitelnost RTG tabulek v oblasti 30—100 eV (velmi zavisi na autorovi).

© Plati sumacni pravidla? (dipdlova aproximace, Zys = 72)
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@ U neznamych latek, jestlize zname dielektrickou odezvu jen v oblasti pfechod
valencnich elektron(, je problematické definovat hustotu. V tomto p¥ipadé misto
parametru hustoty pouzivame pfimo celkovou silu N prechodu, ktera pfi ignoraci
excitaci core elektron(i potom predstavuje odhad sily valenénich elektrond. V
tomto pfipadé mdlsime pouzit jisté odhady, které nam vyjadruji kolik procent
elektronud se excituje do valencéniho pasu a kolik do vyssich energetickych stava.

N:Nve

Napf. kdyz aplikujeme nas univerzalni model na HfO, vrstvu potom efektivni pocet
valenc¢nich elektronl z optickych méfeni vychazi:

N 743 _ A

Skutecny pocet valencnich elektron(
e = 4*57” ~5.3

odpovidé dvéma elektroniim Hfs,, dvéma Hfsq a Sesti Oy.
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Elektrony a jadra vs. elektronové excitace a fonony

/ &(E)EdE=NeU =Ne+No = Nee + Npn = . ...
0

Nee > Ne Nph < Nn
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Elektrony a jadra vs. elektronové excitace a fonony

/ &(E)EdE=NeU =Ne+No = Nee + Npn = . ...
0

Nee > Ne Nph < Nn

Dielektrickou odezvu déle mizeme délit:
elektronové exc. na exc. valencnich a jadernych (core) elektrond

Nee = Nye + Nee

exc. valencnich el. na excitace val. el. do vodivostniho pasu a vy$sich energetickych
stavll (v balku neni vakuovy stav)

Nye = Nyc 4+ Nix
dale na pfimé a nepfimé (za asistence fononu) a lokalizace
Nve = Nat + Niat + Nioe + Nut
absorpce na fononech podle poétu:

Nph = Niph 4+ Noph + . ...
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Vezméme jako pfiklad jednofononovou absorpci, tj. Ze foton je absorbovan nebo
emitovan za pomoci vzniku nebo zaniku fononu.

2 i#f

if

Z celkové dielektrické odezvy vybereme ¢Eleny, které odpovidaji tomuto procesu tak, ze
sCitani pres f prevedeme na scitani pres obsazovaci Cisla jednotlivych fononu p

Fipn(E, T) =

EoV|E| ( ) ZZGXP< i) o (Ey — |E)
Zexp( p)“’ -+ Updim) = > exo <TTEP)|<i7”p—1|ﬁx|i7np>\2

np=0 np=1

Stejné maticové elementy dame k sobé tak, Ze v druhé sumé posuneme scitaci index:
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s eh 2 Q*Ei
B _E > —nE,\ |, o
oo () | Sow (T ) e i)
np=!

Vysledny vztah stale zavisi na teploté 7. Stavova suma (normaliza¢ni konstanta) ma
pfi nasem séitani nasledujici tvar:

oo(-5)- S (£1%)

i np=0

Za predpokladu, ze maticové elementy nezavisi na i, ale pouze na n,, zakladnim
predpokladu kvazi¢asticového pristupu:

[4i, 7+ Lpxli, mp) [* 2 (mp + 1)1 (7, 11pxi, 0)
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teplotni zavislost pro jednofononovou absorpci potom vymizi:

™ eh\’ oA
P = 7 () 16 1pdi 0 8 (5, ~ 12D
P

Fipn(E,T) = No > _ p Fi(E, T) ana,, — |E])

p

Po rozsiteni je odpovidajici dielektricka funkce dana nasledupmm vztahem:

ET
con(E.T) MZ%@*M ))

kde S je Gauss—Dawson funkce a * znaci konvoluci. Je-li Flph delta funkce Ize
konvoluci vyjadfit pomoci gaussovy a dawsonovy funkce.
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Normalizovana dielektricka funkce odpovidajici jednomu fononovému piku je tedy
popsana nasledovné:

0 ! { ( (E—Ep)2> ( (E+Ep)2>}
g, = ——— |exp| ———— | —exp| ——=2 1,
P aBE, LT 282 P 28

Q) = Y2 [n(E*EP) 7D(L+EP)]
np 7B,E, V2B, V2B, )]’

kde D(x) je Dawsonuv integrél definovany jako:

D(x) = exp(—x’) /OX exp(r*) dr.

Dowson(v integral Ize v pocitaci efektivné implementovat jako funkce pocitana pomoci
polynomd s libovolnou pfesnosti (ostatné vétsina béznych funkci je takto
implementovana) a potom tyto vztahy jsou co se tyka efektivity vypocétu ekvivalentni
analytickému vyjadreni tlumeného harmonického oscilatoru a pIné Loretzovy oscilatory
nahrazuji.
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