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Teorie

Teorie

Fononové disperzni relace krystalického kiemiku jsou dany translaéni symetrii:

TO,
v g/@<>\/
Lo
5 12
: AN NY
10
=
% 8 LA
=
)
= A 533 <:::>§\llii::;>
4
2 A DOS
0
L r K X W L KW X r

Fonon je popsan vétvi (TA;, TA,, LA, LO, TO,, TO,) a vinovym vektorem k. Pro
absorpéni a emisni procesy plati zakony zachovani energie a hybnosti:

> 4E,=+E, Y 4k, =0,
p )4

kde +/— na levé strané znaci kreaci/anihilaci fononu a na pravé strané absorpci/emisi
fotonu s energii E (hybnost fotonu — 0). Pro absorpci fotonu za sou¢asného vzniku
dvou fononu nebo vzniku a zaniku jednoho fononu plati:

EA—FEBZE7 ki = —kg =k nebo EA—EB:E, ka=kp =k

3/23



Teorie

Teorie

Funkce sily pfechodu systému pfi konecné teploté

2 i#f 2
P = 25 () ;p( e e UCEL R PR

@ ¢, h, €, me, kg: elementarni naboj, redukovana Planckova konstanta, permitivita
vakua, hmotnost elektronu, Boltzmannova konstanta

@ V: objem systému
@ |i), |f), Ei, Ey: vlastni stavy a odpovidajici vlastni energie systému
@ T, Q: termodynamicka teplota a termodynamicky potencial
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@ Efektivni operator hybnosti ziskany s celkového dipdlového operatoru
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Rozdélime systém na dva fonony A + B a zbytek systému:
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ksT

Es(k Es(Fk
Cig{yk = exp (_nA,k A( )+nB,$k B(:F )) , EAiB(k) — EA(k) iEB(:Fk) .
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Pro odvozeni zakladni teplotni zavislosti pouzijeme zakladni pfedpoklad
kvazi¢asticového pfistupu:
(i g+ 1,k + pslis na g np,—i)[* = (nak + 1) (ng,—& + 1) i, 1, 1[psi, 0,0)

respektive

(i e + 1, mp g — paliy nase, o) |* = (nag + 1) ng i (i, 1,0[p.]i, 0, 1)
Funkci sily pfechodu potom muZeme psat jako soucet dvou ¢lena:

szh(E, T) = Z [FA+B(E7 T) + FA—B(E7 T)] B
A,B
kde oba ¢leny mGzeme rozepsat pomoci teplotniho faktoru a funkce, ktera na teploté
nezavisi (v prvnim pfiblizeni):
Fasp(E,T) = > fasn(k, T) Pass(k) § [Excp(k) — |E[] .
keBZ
Teplotni faktory se li§i podle typu procesu a jsou dany Bose—Einsteinovou statistikou:
Jars(k,T) = na(k, T) + np(=k, T) + 1, fa—p(k,T) = np(k,T) — na(k,T),

1

exp [E,(k)/kgT] — 1~
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Teplotné nezavisla ¢ast reprezentuje pravdépodobnost absorpcniho procesu (maticové
elementy prechodu):

s A s
Prast) = T () 161 10050,0

T eh \ 2
Pa_gp(k) = = i, 1,0|p|i, 0, 1)]*.
wenlh) = o (1) 11,0060,
Pokud se nebudeme chtit vydat cestou, Ze z prvnich principll budeme vyjadfovat

maticové elementy, mizeme jesSté na zakladé topologie ve 3D odvodit Van Hoveovy
singularity v kritickych bodech.

= > 6 [Eazn(k) — |E]]

keBZ
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Konstrukce modelu

Je nutné pouzit nékolika zasadnich zjednoduseni, abychom se dopracovali k v praxi
pouzitelInému modelu.

1. Nahrazeni s¢itani pres k funkcemi zavislymi na E

FAiB(Ea T) :fAiB(Ev T) PAiB(E) )

2. Zredukovani poctu pasu
6> —6=30—15

TO+TO, TO+LO, TO+LA, LO+LA, TO+TAM, TO+TA®, TO+TA® | LO+TA, LA+TAD,
LA+TA® TA+TA, TO—TA, LO—TA, LA—TA a TO-LA

14 f TT%Z‘ N =]
Lo
12 TN é

I~
N
L\ NN

.
N

frequency, f (THz)
5

TA Dos

L r K X W L K Ww X r

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky) Pokrocilé disperzni modely 9/23



Konstrukce modelu

3. Predpokladame, Ze kritické body odpovidaji bodiim symetrie I', X, L, W and K
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Nefitujeme energie kritickych bodd, ale fitujeme 17 frekvenci + vr:

Er,A:l:B =h [’/A(M,) + VB(M,)] [1 + I/T(T — 300)] Viso »

VLAT) = VIA(T) = Vmay(m) = Va@) =0, Vior) = Vro, (1) = V1o,(T) = Yo(T) ,
UTa(X) = VTAy(X) = VTAX) s VLA(X) = VLO(X) = VL(X) »
V1o, (X) = VT0,(X) = VTO(X) »  VTA|(L) = VTAy(L) = VTA(L) »
VTO; (L) = VTO5(L) = VTO(L) »  VTA; (W) = VTAy(W) = VTA(W) »
VLA(W) = VLo(W) = VL(W),  VTO|(W) = VTO,(W) = VTO(W) »
VLA(L) » YLO(L) » VTA(K) » VTA(K) 5 VLA(K) » VLO(K) » VTO;(K) 5 VTOy(K) -
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4. Teplotné nezavisla ¢ast: kombinace 3D a 2D Van Hoveovy singularity

Eo Ey Ep Eg
photon energy, E

i typ region Li(E)
0 3D M, | VX1 (E)
1 3D M, | 1 — /Y1(E)
2 2D M, | —InYi(E)
3 2D M, Il — In Xy (E)
4 3D M, Il Y1 (E)
5 3D M, 1] X1 (E)
6 2D M, 1] In Yy (E)
7 2D M, 1} — InXp(E)
8 3D M, Il 1 — VXm(E)
9 3D My LI} v/ Y (E)
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1_IEmin Emax (E)

Py+p(E) = (E)zg:AiLi(E)
i=0
Xi(E) = 51 7? g, e (E)
H(E) = £ T ().
Xu(E) = Ii _12 I, 5, (E),
Yu(E) = 522 gHEI,EZ(E),
Xu(E) = Ii_if . (E)
Ym(E) = %H@,E} (E),

{ 1 Emin <E< Emax
1 0 iinak
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H(E) = KoYI(E) + (Iil
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5. Energie fononu mezi krytickymi body je v teplotnich faktorech aproximovana

linearni funkci

Josw(E,T) = 1+ [Ea(E)] + " [En(E)]

fa-s(E.T) = f*" [Es(E)] — f** [E(E)]

EA(E) = h{vamup Yi(E) + vaquy) [X1(E) + Yu(E)] + vaquy) [Xu(E) + Ym(E)]
Fvauy)Xm(E) } [1 4 vr (T — 300)] viso -
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Abychom mohli zavést parametr relativni sily pfechodu, je nutné prispévek
normalizovat. Normalizace je provedena pro teplotu 300K:

1
Flig(E) = o fren(E,T) Paza(E),

E3
CN = / f},iB(E, 300) PAiB(E) dE.
Eo

Déle je nutné funkci rozsifit za pomoci Gauss—Dawsonovy funkce:

o V2 X X
B = 77D(ﬁ3) +1FBeXp (7@) ’
kde B je rms (variance) rozsifovaci funkce. V IR oboru radéji pouzivame FWHM:
3= 2\/; In2 B
C

Normalizovana funkce se potom spocita pomoci konvoluce nasledovné:
. K
A0 A+B
€axp(E) = B * E

kde symbol x znali konvoluci. Konvoluce a normalizace jsou implementované
numericky.
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Sdruzime pfibuzné pésy (15 — 12)

3 20
Zj:l CTO+TA(j) E104+T1AD) (E)
3
Zj:l Crot1al)

Vysledny pfispévek do dielektrické funkce ma potom tvar:

Eorma(E) =

éax8(E) = antp Nsi Eqip -

kde a4 5 je relativni sila prechodu z kterého mizeme vypoditat efektivni naboj
dvoufononovych prfechodud nasledovné:

expn = Zsi € g QU+B -
ALB
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frequency, v (THz)

T
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via, (THz)  vma, (THz)

va (THz) 1o (THz)

vro, (THz)  vro, (THz)

T of 15.63

X 4.71 11.98 14.09

L 3.14 11.05 12.93 14.99

w 6.39 10.63 14.33

K 4.82 6.70 10.88 11.30 13.90 14.91
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1.4x102
1.2x102 [ 7
& 10x102[ -
é 0.8x102 [~ T
;é 0.6x102 [* 1
° 0.4x102 [~ 7
0.2x102 [~ 7
0.0x102
500 550 600 650 700
wavenumber, ¥ (cm™')
Type Combination vto (THz) vra (THZ) vro4+1a (TH2) UTO4TA (cm_')
My OM)+A(T) 15.63 0 15.63 5215
m" TO(L)+TA(L) 14.99 3.14 18.13 604.7
m® Tol( )+TA; (K) 13.90 4.82 18.72 624.5
M%]) TOX)+TA(X) 14.09 471 18.80 627.0
m® TO, (K)+TA, (K) 14.91 4.82 19.73 658.2
m® TOI(K)+T 5 (K) 13.90 6.70 20.60 687.1
MEZ) TO(W)+TA(W) 14.33 6.39 20.72 691.2
M TO, (K)+TA» (K) 14.91 6.70 21.61 720.8

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky) Pokrocilé disperzni modely 19/23



Experiment

Relativni sila vicefononové absorpce (300K):
azph = 2.678 x 107", 3, = 0.07245 ¢,
azph =3.96 x 107% e}y, = 0.02786e,
oupn = 2.81 x 1077, €in = 0.00742e¢,
Cmph = 3.102 x 107 e = 0.07798 e,
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ellipsometry, Igy

300 400 500 600 700 800 900 1000

wavenumber, ¥ (cm™")

Fitovali pouze 1 parametr, tj. linearni zavislost fononovych energii na teploté:

vr=-336x10"" (K™').
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