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Zakladni charakteristiky modelu

Zakladni charakteristiky modelu

(]

Model je kompletné popsany v Thin Solid Films. ' 2

(]

Model je analyticky, respektive je zaloZzen na implementaci specialnich funkci
(Dawsonayv integral, Exponencialni integral).

Hustota materialu (density parameter N,) je fitovaci parametr.

(]

V implementaci neni pouzito rozdéleni na interni a materialové parametry
(v budoucnu dojde ke zméné).

Jako materiélové parametry Ize povazovat N, a fu.

1 D. Franta, D. Necas, L. Zajitkova, |. Ohlidal, J. Stuchlik, D. Chvostova, Application of Sum Rule to the Dispersion Model of Hydrogenated Amorphous
Silicon, Thin Solid Films 539 (2013) 233-244

D. Franta, D. Necas, L. Zaji¢kova, I. Ohlidal, J. Stuchlik, Advanced modeling for optical characterization of amorphous hydrogenated silicon films, Thin
Solid Films 541 (2013) 12-16
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Sumacni pravidlo

Sumacni pravidlo

Sila pfechodtl pochazejici od elektront
Ne = (Zsifsi+ Zufa)N.  kde  fsi=1—fu

Sila prechodu pochazejici od Si a H jader

Z§~mC
Nsi = ——>—— f5iN,
ST Asiu — Zsime fsiNa
Zf{mc
Ny = ———— fuN,
H AHM — ZHme fH :

Celkova sila prechodu
N = Ne + Ns; + Nu

Fononova absorpce
N, = aNu, Nto = atoNs;

Excitace core elektronu

Nk = nk fsilNa, NL = npfsiNa
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Sumacni pravidlo

Sumacni pravidlo

Sila valenénich elektront

Nye =N —Ng —NL—No — > _N,

P

Rozdéleni valenénich elektront
Nx = axNv57 Nlnk = OllokNve 5 Nut = authe

Nye = Nye — Nx — Niok — Ny

core levels valence band conduction band

L higher excitations

I

DOS
=

-Ex EL
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Fononova absorpce

Fononové absorpce

Normalizovana dielektricka funkce odpovidajici jednomu fononovému piku je tedy
popsana nasledovné:

g o) o 5
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 .

Dowsonlv 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 vyjadfeni tlumeného harmonického oscilatoru a pIné Loretzovy oscilatory
nahrazuji.
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Fononova absorpce

Fononové absorpce

phonon energy, £ (eV)
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09

Hodnoty parametrd popisujici fononovou absorpci v ol 1
a-Si:H. < st 1

peakp v, (cm ) B lem ) a et

Si 1996.6 87.8 0.114 Nl

S2 2073.6 87.8 0.019 S Y

S3 2120° 87.8 0 8 ;

B2 890" 121.0 0.0092 0%l

B3 850" 121.0 0.0050 § i oo e+

W 644.1 121.0 0.234 Fopt e

R 590" 121.0 0 " oul o)

TO 470° 63.9 0.00028

i fixované hodnoty e e
Efektivni naboje vodikovych a kfemikovych jader maji tedy hodnoty:

an = 0.381 = e =+ane=0.617¢, e5 = 14/atoe=023e¢.

he
2v/21n2
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Excitace core elektronu

Excitace core elektron

Normalizovana dielektricka funkce odpovidajici excitaci ( = K, L elektronu:
E¢
E

0 1 E:+E
gl‘vC(E):E E¢:In Ec—E —2F|,

el c(E) = —5 Tr, oo (|E)),

kde EC = Fx + Eg/z nebo EC =FE + Eg/2.
Vsechny parametry byly fixované, takze vysledna funkce zavisela jen na N, a fi a
navic ji v UV-VIS Ize nahradit redlnou konstantou:

2
=—.
37rEC

Ex = 1842eV  ng =1.55 &¢(0)=12x10"°
EL=103eV  m =833 £.(0) = 0.0204
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Excitace core elektronu

Excitace core elektron

10! T T
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xcitace valencnich elektron(

Excitace valencénich elektront

core levels valence band conduction band

higher excitations
=

DOS
=

Absorpce na lokalizovanych stavech
A= A"

Urbachuv chvost (tail)
A—=o" a o=\

Excitace do vyssich energiovych stavi
oc+A— €&
Prechody z valenéniho do vodivostniho pasu
oc—o"
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Absorpce na lokalizovanych stavech

core levels valence band conduction band

Ep higher excitations
. &

DOS
=

-Ex EL Eg=0
Nelze poditat jako korelaci \ a A? jak se vétSinou postupuije:

[Pec” T (E)
E? ’

kde J..(E) je JDOS (sdruzena hustota stavll) vypoctend z hustot stavd (DOS), t
NL(S) a NV(S):

Eive(E) o

Tve(E / Ny (S) Ne(S + E) dS.
Ptedpokladame gaussovsky tvar ? s parametry auok, Eiok @ Biok.
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vanych stavech

Absorpce na lokalizovanych stavech
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Absorpce na lokalizovanych stavech

Absorpce na lokalizovanych stavech

Viiv A — \* na interference

06 T t T ( )
+ measuremen a
04 1 — fit ]

02
= o}
-0.2 |
04 F
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Absorpce na lokalizovanych stavech

Viiv A — \* na interference

0.6 T T T

T T T
A | ‘" \II -4 0.020
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: A FT . 40005
» NI ‘\”, ‘\ A y|m' TL !7“ 1" ”,I‘V ’\}7 o] _»
=2 0.0 [l e PR 0.000 =
oo 1T YRR L 1 -0.005
T + meas. | 0010
0.4 b T, 4-0015
" ! i
’ --- Alg 4-0.020
-0.6 1 1 1 1 1 1

0.8 1 12 14 16 18 2 22
photon energy E [eV]

onok = (17.1£0.9) x 10™°  Eie = 1.393+£0.005eV By = 0.134 £+ 0.007 eV
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Absorpce na lokalizovanych stavech

Absorpce na lokalizovanych stavech

Viiv A — \* na interference
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FIG. 1. Absorption coefficient vs energy for undoped &
Si:H for various rf powers, substrate temperature
T,=230°C.

Srovnani s PDS (photothermal deflection spectroscopy). 2

3W. B. Jackson, N. M. Amer, Direct measurement of gap-state absorption in hydrogenated silicon by photothermal deflection spectroscopy, Phys. Rev. B
25 (8) (1982) 5559-5562
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Urbachuv ¢

Urbach(v chvost

core levels
L [

valence band

conduction band

higher excitations

DOS
=

&

Urbath tail lynomial part Sential &) () = o) {EXP(M) I (1E1)
: rbacl al3 polynomial pai :exponenla: iu CnE2 E Eg/2,Eq
] Em — E, 2|E| — Em — Eg)?
8 whip st CEEn By e
E 4E, 4Ey (Em — Eg) CH
Em — |E|
enp( ) Ty iy 200D
- Ey
0 E, En Ey E,
- — =2 \m E
o Eth eXP( 2Eu) Eo/2,Em+Eg/2(| \)}7
m = 7
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Urbachuv chvost

Urbach(v chvost

core levels valence band conduction band

L o . -
higher excitations

&

DOS
=

-
- --- from[1] * L]
f.E105 F— from[2] O e

* =

10t o2k y E, (eV)

§f10a SN [1] 0.035 0.029
3102 momes “‘ [2] 0.045 0.0749
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Excitace valenénich elektront do vy$sich energiovych stavil

v v s

Excitace valencnich elektront do vyssich energiovych stavi

core levels valence band conduction band

higher excitations
=

DOS
=

Ex -E EF=0

@ Modelovéano tak, aby prispévek zac€inal pozvolné (zadné skoky).

@ Z predpokladu, ze ‘pasy’ jsou parabolické vyplyva, Ze korelace dvou
odmocninovych zavislosti da kvadratickou zavislost (Tauc) F(E) ~ E* na zatatku
prispévku.

@ Klasicka limita pro velké E, t.j. F(E) ~ 1/E>.

@ E, =8eV.

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky) Pokrocilé disperzni modely 22/34



Excitace valenénich elektront do vy$sich energiovych stavil

v v s

Excitace valenénich elektrond do vysSich energiovych stavu

core levels valence band conduction band
L o o*

DOS
=

higher excitations
=

Ex -E EF=0

Fi(E)  3E¢(|E| — E¢)’

€?,VX(E) = E E5 HEs,OO(|ED7
kde E¢ = E./2 + E,
0 () = Ee _E El_ 2
erw(E) = - a(E)In |1 . +b(E)In|1 + Ee|  3E
E: — E)? E¢ + E)?
a(E)z—( §E3 ) 7 b(E) _ ( €E3 ) )
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Excitace valenénich elektront do vy$sich energiovych stavil

v v s

Excitace valencnich elektront do vyssich energiovych stavi

ax = 0.138
i
~ 10O ]
_‘g PJDOS-2EX
£ 107 PDOS - ---
3 | PJDOS-CC ----- :
§ 107 | PJDOS-CL
S | PJDOS-EX - --- ‘
= N A
X 10° £ PJDOS-TL -+oevees . G
. \ AR
c-Si —— | i
4 e 1 ol
10
101 102
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Prechody z valenéniho do vodivostniho pasu

Pfechody z valencniho do vodivostniho pasu

19. stoleti Drude(?) klasicky model tlumeného harmonického oscilatoru (DHO)

0 2 BE
onolE) = e e

2
Fo (E) — EL
DHO (2 7E§)2 B
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Prechody z valenéniho do vodivostniho pasu

Pfechody z valencniho do vodivostniho pasu

1986 Forouhi-Bloomer model *

_ AE-E) 7 BoE + Co
KB =@ pprc "B =n)+ mprie
A B? A
30:5(77+EngE§+C) Co = é{(E +c) —2E,C
B2 B?
=1/C— C>—
[0 7 = > 2

NesmysIné vlastnosti
k(co) =A k(E)>0 pro E<E,
PfiCemz spravné je pro velka E
K(E) ~ &i(E) ~ % kde k>2 k=3 (Klasické limita)

Model nesplnuje ani jednu ze 3 zakladnich fyzikalnich podminek.

4A. R. Forouhi, I. Bloomer, Optical dispersion relations for amorphous semiconductors and amorphous dielectrics, Phys. Rev. B 34 (1986) 7018-7026

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky) Pokrocilé disperzni modely 26/34



Prechody z valenéniho do vodivostniho pasu

Pfechody z valencniho do vodivostniho pasu

1986 Forouhi-Bloomer model *

optical constats

photon energy, E

4A. R. Forouhi, I. Bloomer, Optical dispersion relations for amorphous semiconductors and amorphous dielectrics, Phys. Rev. B 34 (1986) 7018-7026
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Prechody z valenéniho do vodivostniho pasu

Pfechody z valencniho do vodivostniho pasu

1988 Campi—Coriaso model °

Fho(|E| — Ey)
E

2B(|E| — Ee)* g, oo (1E]

m £ {(IE - E)* — (B — EoPT” + BX(|E| - E)*}

s?,VCX(E) = leg,oo(‘ED

g?,vcx (E) =

DHO —
Campi-Coriaso

dielectric function, €;
o
T

E, B 0 By E

photon energy, E

5D. Campi, C. Coriasso, Prediction of Optical Properties of Amorphous Tetrahedrally Bounded Materials, J. Appl. Phys. 64 (1988) 4128-4134
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Prechody z valenéniho do vodivostniho pasu

Pfechody z valencniho do vodivostniho pasu

1996 Jellison—-Modine (Tauc-Lorentz) model ©

1 (|E| — E,)?
ctin(8) = o LB () e
o () = (B~ B T, e (E)
i,vex CN E [(Ez 7Eg)2 +32E2}
DHO —

Campi-Coriaso
Tauc-Lorentz

dielectric function, €;
o

E, B 0 By E

photon energy, E

6(3, E. Jellison, F. A. Modine, Parameterization of the optical functions of amorphous materials in the interband region, Appl. Phys. Lett. 69 (1996)
371-373
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Prechody z valenéniho do vodivostniho pasu

Pfechody z valencniho do vodivostniho pasu

2002 Ferlauto et al. (Cody—Lorentz) model ’

1 (E-E)

0 0

0 (B)= o —\Z— %) 0 (E) g, o (|E

81,vcx( ) Cx (|E|—Eg)2+EIZ) gl,DHO( ) Eg, (‘ |)

o e EE B e ()

. Cn [(|E| — Ep)* + Eg] [(E? — E2)* + B2E?]
DHO —

Campi-Coriaso
Tauc-Lorentz
Cody-Lorentz

dielectric function, €;
o

E, By 0 By E

photon energy, E

7A. S. Ferlauto, G. M. Ferreira, J. M. Pearce, C. R. Wronski, R. W. Collins, X. M. Deng, G. Ganguly, Analytical model for the optical functions of
amorphous semiconductors from the near-infrared to ultraviolet: Applications in thin film photovoltaics, J. Appl. Phys. 92 (2002) 2424-2436
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Prechody z valenéniho do vodivostniho pasu

Pfechody z valencniho do vodivostniho pasu

il
~ 10° | .
g PJDOS-2EX .
g
% 10 PDOS —--- |
S | PJDOS-CC -----
§ 107 F PJDOS-CL
S | PJDOS-EX ----- SE
¥ 10° b PJDOS-TL «ovevee S
c-Si —— “ S
10-4 e 1 Lol
10 102
photon energy, E (eV)
cC TL CL PDOS PJDOS-EX PJDOS-2EX
par. (fixed) 3 3 4 8 4(2) 8(2)
X 1.156  1.404 1.160 1.151 1.180 1.149
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Prechody z valenéniho do vodivostniho pasu

Pfechody z valencniho do vodivostniho pasu

NaSe modely predpokladaji kone¢ny pas:
PJDOS-EX

(IE| — Eo)* (IE| — En)* Tz, 1, (|E])
Cn E? [(E* — E2) + B

Eﬁvc (E) = sgn(E)
PJDOS-2EX

. 6?,idt(E) +A15?,ex1(E) + A25?,ex2(E)
1+A1+A

(IE| - Eo)* (|E| - En)* T, 5, (|E])

5?,idl(E) = sgn(E) Cn E2

Exciton = vicecasticovéa korekce
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Prechody z valenéniho do vodivostniho pasu

Pfechody z valencniho do vodivostniho pasu

Daniel Frant
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Shrnuti

@ Prezentovany model ukazuje jak modelovat nejenom a-Si:H.

@ Na prikladu excitaci valencnich elektrond bylo ukazano, ze je mozné konstruovat
rizné funkce popisujici 1épe ¢i hufe dany pFispévek. PfiCemz je nutno zvolit
optimum mezi poétem parametr(l a dokonalosti popisu.

@ Model je mozno nadéle vylepSovat: zahrnout korektné X-ray oblast; rozsifit do FIR
a podrobnéji popsat vibrace Si atomu; zavést tepelné zavislosti; atd.
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