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Uvod

To, Ze struktury ve funkcich dielektrické odezvy vykazuji kone€nou Sitku, je zplsobeno

nékolika pfiinami:

@ Je nutné rozlisit kone¢nou §itku spektralni ¢ary monochromatoru a skute¢né
rozsifeni dielektrické odezvy. Proto pro méfeni ostrych struktur ve viditelném
oboru svétla se pouziva synchrotronové zareni.

@ Teplotni rozsiteni (vicecasticové procesy zahrnujici TA fonony v blizkosti I bodu)
neni jediny faktor zpUsobujici rozsiteni.
o

Obecné kazdé rozusporadani krystalové miize zpUsobuje rozsifeni spekter.
Vliv isotopd na fononova spektra.

Vétsinou nelze vSechny tyto efekty v rdmci modelu postihnout a proto se voli empiricky
pfistup zaloZzeny na tzv. roz§ifenim ostrych spekter vyplyvajicich ze zakladnich
predstav QM. Postup jak v téchto pfipadech postupovat je zalozen na nasi nedavné

z 1
préci.

[ <)

'D. Franta, D. Negas, L. Zajikova, |. Ohlidal, Broadening of dielectric response and sum rule conservation,
Thin Solid Films (in print)
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Rozsifeni dielektrické odezvy

Dielektricka odezva
Fermiho zlaté pravidlo
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Rozsiteni dielektrické odezvy

Rozsireni

Rozsifeni se zavede tak, Ze v pfedchazejicich vztazich nahradime §-funkci néjakou
symetrickou normalizovanou funkci, napfiklad gaussovkou:

5(0) = B0) = L exp (-2

Problém je ten, Ze nemlzeme pouzit stejné hodnoty rozsifovaciho parametru B pro
vSechny typy excitaci, protoZe B zavisi na typu excitace a téZ na energii E. Pficemz na
energii nezavislé B je vyhodné, protoze pak pfedchozi substituce je mozna napsat jako
konvoluce nerozsifené funkce s normalizovanou rozsifovaci funkci:

5B = 5 [ I0BE-X) = 0= H)(E)

8B =3 [ FIBE-X) = L(FxB)(E) = (L <H®)

a®) = [ a(0BE-X) = (5 +H)E)

Problém feSime tak, Ze dielektrickou odezvu rozdélime na prispévky podle typl
excitaci (nékdy jesté hloubéji) a na téchto prispévcich predpokladame konstantni
parametr B. Vysledna rozSifenda funkce zavisi na tom, ktery ze tfi vztah( pouzijeme.
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Mezipasové prechody

Mezipasové prechody

Rozsifeni budeme demonstrovat na hranatém

unbroadened -----
absorpcnim pésu (ve veli€iné F). Tento Y _
jednoduchy model mdze reprezentovat o
prispévek mezipasovych elektronovych z :
prechodl mezi kritickymi body M, a M. I e R e i I
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Mezipasové prechody

Mezipasové prechody

J rozsifeni:

J broadening

S(E) = 5 (U * B)(E)

vyrobi silnou singularitu typu volnych nositel(
naboje E — 0.

Joint density J

Transition strength F

Dielectric function g;

!
0
Photon energy
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Mezipasové prechody

Mezipasové prechody

J rozsifeni:

J broadening F broadening

T

S(E) = 5 (U * B)(E)

vyrobi silnou singularitu typu volnych nositel(
naboje E — 0.
F rozsireni:

Joint density J

5 B)(E),

vyrobi téz singularitu typu volnych nositelt
naboje, ale slabsi nez J rozsiteni. Navic

gaussovské rozsiteni dava mnohem slabsi
singularitu, nez lorentzovské rozsireni.

&(E) = 7

Transition strength F

Dielectric function g;

0
Photon energy
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Mezipasové prechody

Mezipasové prechody

J rozéifeni: J broadening ——  F broadening ——

S(E) = 5 (U * B)(E)

vyrobi silnou singularitu typu volnych nositel(
naboje E — 0.
F rozsireni:

Joint density J

1,J
(5 A)E),

vyrobi téz singularitu typu volnych nositelt
naboje, ale slabsi nez J rozsiteni. Navic
gaussovské rozsiteni ddva mnohem slabsi
singularitu, nez lorentzovské rozsireni.

¢ rozsireni:

Ej(E) =

Transition strength F

~
Dielectric function g;

funkci rozsifi, ale singularitu nevyrobi.

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky) Pokroilé disperzni modely

€ broadening

Photon energy

8/18



Mezipasové prechody

Zachovavani sumacniho pravidla

@ Z predchoziho je vidét, ze vhodné rozSiteni pro elekironové mezipasové prechody
je e rozsiteni, protoZe rozsifovaci procedura by neméla z nevodivého materialu
udélat materidl vodivy, tj. F(0) # 0. Samotna singularita neni problém, protoze je

to pfirozeny jev ve vodivych materialech.

@ F rozsiteni evidentné zachovava sumacni pravidla, ale jak je to s e rozSifenim.
Bude nutnédielektrickou funkci renormalizovat?

@ Vliv J a ¢ lorentzovského rozsiteni na velikost absorpce v zakdzaném pasu a
existence singularity studoval jiz Kim?, imZ nas inspiroval pro vznik nasi prace,
kde studujeme vliv roz§ifeni na sumacni pravidlo a k J a e rozs§ifeni pfidavame vliv
F rozsifeni. Navic v nasi praci se neomezujeme pouze na lorentzovskou
rozsirovaci funkci.

@ Jiz Kim ukéazal, Ze navic gaussovskeé rozsitreni je mnohem vhodnéjsi nez
lorentzovské a zaved| jistou approximaci, ktera ale porusSuje Kramers—Kronigovy
relace i sumacni pravidlo.

2C. C. Kim, J. W. Garland, H. Abad, P. M. Raccah, Modeling the Optical Dielectric Function of
Semiconductors: Extension of the Critical-poit Parabolic-band Approximation, Phys. Rev. B 45 (1992)
11749-11767
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Mezipasové prechody

Zachovavani sumacniho pravidla

Obecné pro rozsiteni a sumacni pravidlo Ize napsat:

/ / ﬂ(E X)dXdE = /:: F(E)dE = 2N

@ m = —1:J rozSifeni
@ m = 0: F rozSiteni
@ m = 1: e rozsiteni

Zavedeme substituci U = E — X, kterd ndm vyméni pofadi integraci:

/ F)gf)/ (U—s—X)’”B(U)dUdX:/ F(X)dX pouzepro m=0 nebo 1

=, Ze pouze F a e roz§ifeni zachovava sumacni pravidlo, pfic¢emz pro « rozsifeni je
dullezité, aby funkce B(U) byla sudou funkci.
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Vnitropasové prechody

@ Pro pokojovou teplotu a malé energie dominuiji
nepfimé vnitropasové elektronové prechody.

unbroadened -----

T
@ Pro nizkeé teploty (T — 0) existuji pfimé
vnitropasové pfechody pouze jestlize dvé vétve 2
zacinaji v jednom bodé s Fermiho energii. 2| [
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itropasové hody

Vnitropasové prechody

F rozsSireni:

F broadening

Joint density J

Transition strength F

Dielectric function g;

I
0
Photon energy
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Vnitropasové prechody

Vnitropasové prechody

F rozsSireni:

¢ rozsifeni:

o

S B)(E),

i(E) = (E *

Jestlize jsou finalni a poCatecni stavy blizko Fermiho
energie (E < kgT) je nutné vztah pro rozsifenou
dielektrickou funkci vynasobit teplotnim faktorem fr:

fr=£"(E) — £ ()

anta (Ustav fyzikalni elektroniky)

Joint density J

Transition strength F

Dielectric function g;
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Vnitropasové prechody

Vnitropasové prechody

F rozsSireni: F broadening

€ broadening FT broadening

Joint density J

¢ rozsifeni:

o

S B)(E),

i(E) = (E *

Jestlize jsou finalni a poCatecni stavy blizko Fermiho
energie (E < kgT) je nutné vztah pro rozsifenou
dielektrickou funkci vynasobit teplotnim faktorem fr:

fr=£"(E) — £ ()

Transition strength F

Dielectric function g;

Photon energy
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Numericky vypocet

Numericky vypocet

Jelikoz pro vétSinu fyzikalné rozumnych funkci popisujici nerozsitenou dielektrickou
odezvu neni mozné hledat gausovské rozsifeni na tfidé specialnich funkci je nutné
problém Fesit numericky. Jestlize imaginarni ¢ast dielektrické funkce je pocitana
numericky pomoci konvoluce, tak kompletni dielektricka funkce vede na vypocet

dvojného integralu:
N 1 * &i(x) — =
&(E) = ;][ﬂo xfde =H[&],

kde H znaci Hilbertovu transformaci.
V pfipadé ¢ rozsifeni Ize prohodit pofadi integralli (pro toto je dllezity predpoklad, Zze v
ramci prispévku rozsifovaci parametr B je konstantni):

Er :H[E::i] :H[ﬁ*a] :H[/B] * Ej,
kde Hilbertova transformace gaussovky je Dawsonova funkce:
a°( )
H =——D .
ey

Tedy ve vysledku misto dvojného integralu numericky poc¢itame dva jednoduché
integraly reprezentujici konvoluci s Gaussovou a Dawsonovou funci.
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Numericky vypocet

Numericky vypocet
V pfipade F rozSifeni Ize provést podobny trik:

f—H [ﬂ _ é(H[B} £ F) .

Z hlediska zjednodusSeni zapisu mizeme zavést komplexni rozsifovaci funkce:
B =H[B] +1ip (1)

a pro rozsifenou dielektrickou funkci potom psat:

*Ei:B*

™

= ,

|

nebo .

coz ale z praktického hlediska nic neméni na tom, Ze pocitdme dva realné integraly,
protoze Gaussova a Dawsonova funkce maji jiné asymptotické chovani.
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Shrnuti

@ F a e rozsiteni zachovava sumacni pravidlo.
@ J rozSifeni nezachovava sumacni pravidlo.

@ F rozsifeni pfimych mezipasovych pfechodll vytvari nepfirozenou vodivost blizko
E = 0 (vodivost s energii roste na rozdil od pfirozené vodivosti Drudeho typu).

@ ¢ rozSifeni pfimych vnitropasovych prechodl naopak vytvafi diru v absorpci (ve
vodivosti), ale jiného druhu, nez bychom potfebovali pro termalini efekt zplisobeny
Fermi-Diracovou statistikou.

@ ¢ rozSifeni by se mélo pouzivat pro mezipasové elektronové prechody.

@ F rozsifeni vynasobené teplotnim faktorem by se mélo pouzivat pro vnitropasové
elektronové prechody majici nulovy kriticky M, bod.

@ ¢ rozsSiteni by se mélo téZ pouzivat pro rozsiteni vicefononovych procesu.
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