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Teorie
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Elektronové disperzni relace krystalického kiemiku pocitané z prvnich principt

pomoci DFT:
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Funkce sily pfechodu systému pfi konecné teploté (stejné jako u dvoufonové
absorpce)

2 i#f
F(E,T) = e:v( ) Zexp( e )'@pi; 6 (E; — E; — E) + 0 (E; — E — E)] ,

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

@ V: objem systému
@ |i), |f), E;, E;: 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

. ime “ ZS1me ~
x H 7d = Px xSi 5
pe =y dd] = pee = = = pisi

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky) Pokrocilé disperzni modely 4/15



Teorie

Teorie

Rozdélime systém na stavy elektron/dira v pasech (v,k) a (c, k) a zbytek systému:
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kde
1

exp (i;—;‘) +1
Evc(k) = E.(k) — E.(k)
Pfi pokojové teploté ksT =~ 25 meV. —-
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Fermi-Diracova statistika zplsobi presun sily mezipasovych prechodd do prispévku od

vnitropasovych pfechodu , tj. do pfispévkl od volnych elektrond a dér, které jsou z

hlediska sumy zanedbatelné. Mnohem vétsi pokles pfimych mezipasovych prechodu

jde na vrub nepfimych pfechodl, coz v kvazi¢asticovém pfistupu znamena teplotni
zévislost maticového elementu na stavu i, tedy na teploté 7.

Table 1

Effective numbers of electrons corresponding to the individual absorption processes for
selected temperatures. Note that n,. = Ay, + Mo Ny = Mg + Mg and Ay =
Nzph + Nagh + Mape. The last column describes the approximate temperature

dependence.
300 K 400 K 500 K 600 K

Above Eg

ng 155 Const.
ny 833 Const.
e 412 Const.
Thx. 024 Const.
Mye 388 Const.
ige 050 0.51 072 0.84 Lin.
Mg 338 327 316 304 Lin.
below Ey

e 3231072 101x 107 342x 107 376x 1077 Exp
Mg 116x1077  148x 1077  184x1077 22x1077 Ln
Mg 100%x 1077 126x 1077  152x 1077 179%107° L
Ragh 151 x 10°¢ 208x10°% 284x107% 378x10® Quad
Mg 109x107°  181x107%  317x 107  501x107°  Cubic

! D. Franta, D. Necas, L. Zajickova, |. 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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Zavislost sily nepfimych pfechodu je dana Bose-Einsteinovou statistikou.

Predpokladame procesy, kde s excitaci elektronu se zaroven jeden fonon pfibude nebo
2
zmizi:

Fia(E, T) = [f**(En) + 1] Fig (E + Epn) + /" (Em)Fig (E — Ep)

kde E,; je efektivni hodnota fononu pfispivajiciho do nepfimych pfechodt (ve

skute€nosti bychom museli integrovat pfes individuélni procesy a E;, by nebyla
konstanta, tj. Epn(Ak)).

Potom pro sily pfimych mezipasovych pfechodli miizeme psat:
Ngt = N — Ngk — NL — Nyx — Nigt — Ne — Npn
Nebo Iépe v efektivnich poctech elektronl (podélime N,):
ng = 14.00... — ng — nL — Nyx —Nigt — Nie — Nph

nezavislé na T’ ~10—7

2D. Franta, D. Necas, L. Zajickova, Application of Thomas—Reiche—Kuhn sum rule to construction of advanced dispersion models, Thin Solid Films 534
(2013) 432-441
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Konstrukce modelu
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Pro modelovani pfimych mezipasovych prechodu bylo pouzito 7 nasledujicich past

(integracnich cest):

transition strength, F(E)

éMl discrete excitonic states
) R=E;/100 1
1\ R=Ey/10° ——
i R=E,/10*
v without excitonic effect
'
I
v
\
1 M2
AN :
|
: ! |
: o'e ®,® !
H i~
P i
Mol ) : : D "
3 | = 3
© | | ®
=) E; E =

photon energy, E

Kazdy pas je modelovan pomoci 6 prispévka.

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky)

Pokrocilé disperzni modely

10/15



Konstrukce modelu

Konstrukce modelu

;Ml discrete excitonic states
i R=Ey/100 =1
B R=E/103
my R R=E,/10*
g v without excitonic effect
£ \ 1
)
o v
2 Mz
3
s I
s v
= | \ I
] \ |
2 I
] 9 n
£ ol , ©©®
| . Fee
] I 8 : Teal
=d ® TN M
© \ o & TN
Eo E; Ez =]

R
Jo(E) = AoRi(E)) Z?(s Bl = Eo+ - ) +

n=1

Ri(E) =1—exp

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky)

photon energy, E

[e]

2R

E—-E

Pokrocilé disperzni modely

10/15



Konstrukce modelu

Konstrukce modelu

transition strength, F(E)

discrete excitonic states
R=E;/100
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§M1 discrete excitonic states
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discrete excitonic states
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J3(E) = (As + A3)Xu(E)
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transition strength, F(E)

discrete excitonic states
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transition strength, F(E)
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Experiment
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Experiment

Zajimavé je to, Ze teplotné zavislé veliCiny jsou Rydbergova konstanta vyjadrujici
energii elektron-dérového paru v zakladnim stavu a energie kritického bodu:

O _T—=300) _ T —300
Ry =R, exp < Ril) =2.03exp 178 meV

E =E [1 +EN(T - 300)] = 3.402 [1 —25%x 1074(T — 300)} eV
zatimco roz§ifovaci konstanta byla na teploté nezavisla:

B](T) = B] = 68 meV
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Shrnuti

@ Experimentalné bylo ovéfeno, Ze celkova sila mezipasovych prechodd prakticky
nezavisi na teploté. Ve skutecnosti na teploté slabé zavisi A, a pfispévky N,n a
Ni, které na teploté zavisi, jsou z hlediska sumy zanedbatelné.

© Rozdéleni mezipasovych prechodl na pfimé a nepiimé poté zavisi na teploté
pomoci Bose-Einsteinovy zavislosti, ktera ovliviiuje pravdépodobnost
kreace/anihilace fonon( pfispivajici do nepfimych pfechodu.

© Zavislost pfimych prechodu na teploté potom spociva ve zméné distribuce sily
prechod( a to tak, Ze s vy$Si teplotou vymizi excitonové efekty a posunou se
energie kritickych bodu. Bylo ukazano, Ze rozsifovaci faktor pfili§ na teploté
nezavisi, coz je v rozporu s tim co se obecné traduje.
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