Pokrocilé disperzni modely v optice tenkych vrstev
Lekce 7: Teplotni zavislosti fononové odezvy, vicefononové excitace

Daniel Franta

Ustav fyzikalni elektroniky, Pfirodovédecka fakulta, Masarykova univerzita

14. 5. 2020



Obsah

0 Vliv teploty na fononovou odezvu

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky) Pokrocilé disperzni modely 2/25



Vliv teploty na fononovou odezvu

Vliv teploty na fononovou odezvu

f#i LA p2
(eh)? Q—Ei\ [(f|pseli)]
F(E) = ——— 6(Ef —Ei— E 6(E; —Ef — E
(E) 4mmgv§ifj oo (o7 ) gy P )+ 8(E: — E; — E)]
Teplota ovliviiuje dielektrickou odezvu péti zpUsoby:

@ Skrze roztaznost atomové mrize. Méni se celkova suma

N(T) = /0"0 E&i(E)E = NROOK \:/((7;))

N3K _ celkova sila pfechodii (hustota nabitych &astic) pfi referenéni teploté.
Tr — referenéni teplota (v nasich modelech 300 K).

@ Zménou pravdépodobnosti elementarnich excitaci (procesl) skrze maticovy
element.

© Zménou pravdépodobnosti elementarnich excitaci (procesu) skrze statisticky
teplotni faktor.

© Zménou energie (frekvence) elementarnich excitaci. Posouva struktury ve spektru
(rudy posuv).

@ Zménou pravdépodobnosti rozptylovych procest ovliviujici dobu Zivota a
rozostieni elementarnich stavl. Ovliviuje ostrost struktur.
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Teplotni roztaznost atomové mfize — efektivni fonony

Teplotni roztaznost atomové miize — efektivni fonony

@ Linearni teplotni roztaznost ¢(T)

@ Expanzni faktor £(7)

E(T) = W) _ {l—O—le(T)r

@ V prvni aproximaci Ize pfedpokladat, Ze linearni teplotni roztaznost zavisi linearné
na obsazovacich &islech jednotlivych fonon(

_60+Zexp @/T )—1

eo — je hodnota pro teplotu 0K, ktera se ur¢i z podminky e(7r) = 0.

©; — energie fononu vyjadfena v K.

¢ — vliv jednotlivych fonona.

Jj — meélo by se scitat pres vSechny fonony v Brillouinové z6né, ale v praxi staci jen
maly pocet tzv. efektivnich fonond (primérny Bose—Einsteinav faktor).
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Teplotni roztaznost atomové mfize — efektivni fonony
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Expanze c-Si je dobfe znama z
interferometrickych méreni:

e = —0.0001947(13)

ez = 0.00262(9)

e3 = 0.00088(8)

es = 0.0023(3)

O =199.6(4) K = 4.16 THz (TA)
O, = 612(4) K~ 12.8 THz (LA,LO)
O3 = 894(24) K~ 18.6 THz

©4 = 3721(141) K~ 77.5 THz

Maximalni frekvence TO v I je
15.8 THz.

Expanznim faktorem Ize potom
v8echny pfispévky korigovat
(nejenom fonony). Potom i
elektronové excitace jsou zavislé
na Bose—Einsteinové statistice, i
kdyz to jsou fermiony.
Nezanedbatelné 10-20% v

transparentni oblasti
6/25
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Zména maticového elementu

2 fF o T
K0 = g2 () (5 08 BB ol 6 )

Mimo fazové prechody je mozné tato zavislost zanedbat. Alesporn v to doufame
(pfekryvové integraly by na zméné hustoty nemély pfili§ zaviset).
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Zména statistického teplotniho faktoru

2 fF o T
K0 = oo (7 ) (g 0 BB v oE - )

Zavisi na typu kvazicastic (bozony, fermiony) a na typu elementarnich procesu.

Fonony (obsazeni fononovych stavi) se fidi Bose—Einsteinovou statistikou:

<”ph> :fBE(Ephv T) =

Jednofononové procesy

Fipn(E, T) = Npyp® [(1 + P (Epn, T)) S(|E| — Epn)
(B, T) S(1E| — Epn)| £(T) =
Non™® 8(|E| — Epn) £(T)
Tedy teplota neovliviuje pravdépodobnost jednofononovych procest ani skrze

maticovy element ani skrze statisticky teplotni faktor. Toto neplati u vicefononovych
procesu.
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Zména frekvence elementarnich procest

Zména frekvence elementarnich procesu

2 fF ) T
F(E) = ﬁZexp(Q*E) oD 505, — g, — ) 4 5(5— B - )]

47reom§V Y kBT (Ef — E,')
Vlivem expanze prosttedi se zméni i energie mikrostavi E;.

Fim(E,T) = mOK I(|E| — Emn(T)) E(T)

Energie fononu Ize potom v prvni aproximaci modelovat pomoci efektivnich fononu
podobné jako linearni teplotni roztaznost

n Z exp(0; /T -1
VétsSinou staci pouze jeden efektivni fonon

exp(Opn/Tr) — 1

K 300K 0K
Epn(T) = Egy + (Egn — Epn) exp(Opm/T) — 1
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Zména rozsifeni elementarnich procesu

Zména rozSifeni elementarnich procesu

Vysledny prispévek do dielektrické funkce je nutné rozsifit

. R 5 Fipn (E7 T) NS}?OK
ET)= ET)=p =
€1ph( ) ) leh( s ) * E Eph(T)

[B(E = En(T)) = BE + En(T))] £(T)
kde komplexni rozsifovaci funkce 3 obsahuje parametry B, (T), které opét mohou byt

modelované pomoci efektivnich fonond (fononu).

exp(Opn/Tr) — 1

0K 300K 0K
BonlT) = By + (B = B ) 0,77 — 1
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Vicefononové procesy

Vicefononové procesy v c-Si

Fononové disperzni relace krystalického kiemiku jsou dany translaéni symetrii:

16
14 7‘ TT(Z)Z‘ &L/"7<>\/
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Fonon je popséan 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,
4 4

kde +/— na levé strané znadi 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 zéaniku jednoho fononu plati:

Es+Ep=E, ks = —kg =k nebo Es—Ep=F, ka=kp =k



Vicefononové procesy

Funkce sily pfechodu systému pfi konecné teploté

2 i#f 2

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

@ V: objem systému
@ |i), |f), Ei, E;: vlastni stavy a odpovidajici vlastni energie systému
@ T, Q: termodynamicka teplota a termodynamicky potencial

ZeXp( kT ):1

@ Efektivni operator hybnosti ziskany s celkového dipdlového operatoru

. e . Zsime
Px = [H()7 ] Pxe — S Pasi
msi

1
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Vicefononové procesy

Dvoufononové procesy

JelikoZ chceme vyjadfit pfispévek od dvoufononovych procesu, rozdélime systém na

dva fonony A a B a zbytek systému:

e = i () £ 2 % e ()

[ Z Z (i, nak + 1, gk + 1psli, nase, ns, i) ¢ s 0 [Easn(k) — |E]

ng k=0 ng =0

= > > Winak — Lnpx — Vpsli,nanns, &) > cif gy 6 [Eagn(k) — |E]
ng k=1 np _p=1

+ ) ik + Lonpg — pslis nag, nse)|* ¢y 6 [Ea—s(k) — |E]
nA,k:O ng k=1

= > > Wivnak = Lnse + Upelinase, npa) | i p i 8 [Ea-s(k) — |E]]
ng k=1 np =0

E,(k Ep(Fk
- <_nA,k A ( )tBn;,:Fk 5(F )) Esss(k) = Ex(k) + Es(Tk)

Predpokladéame, Ze fonon A mé vétsi energii nez fonon B.
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Vicefononové procesy

Pro odvozeni z&kladni teplotni zavislosti skrze statisticky faktor pouzijeme zakladni
predpoklad kvazi¢asticového pfistupu:

(i nage + 1, mp,—k + Upxlis nag, ng,—)|” = (nag + 1) (ng,—x + 1) (i, 1, 1|px]i, 0,0
respektive
|Gy nak + 1, npx — 1 peli, na s, nsi)|* = (nax + 1) nsx |, 1,0]pi, 0, 1)
Funkci sily pfechodu potom muzeme psat jako soucet dvou &lenu:

Fopn(E,T) = [Fats(E, T) + Fa-s(E, T)]
A,B
kde oba ¢leny miiZzeme rozepsat pomoci teplotniho faktoru a funkce, ktera na teploté
nezavisi (v prvnim pfiblizeni):
Fa+p(E,T) ZfAiB (k,T) Paxp(k) 6 [Ea+s(k) — |E|]
keBZ
Teplotni faktory se liSi podle typu procesu a jsou dany Bose—Einsteinovou statistikou:
.fA+B(kv T) = nA(k7 T) + nB(fka T) +1 fA*B(kv T) = nB(k7 T) - nA(ka T)
1

exp [Ey(k)/ksT] — 1
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Vicefononové procesy

Teplotné nezavisla ¢ast reprezentuje pravdépodobnost absorpéniho procesu (maticové
elementy prechodu):

s eh2 2
Pais(k) = BN 161, 1pali, 0,00
wenlh) = o (1) 161 1150.0)

™ eh} 2
Pa_p(k) = N 1,1, 00pxi, 0, 1))
slh) = o (S1) 11,00,

Pokud se nebudeme chtit vydat cestou, Ze z prvnich principt budeme vyjadfovat
maticové elementy, miZzeme jesté na zakladé topologie ve 3D odvodit Van Hoveovy
singularity v kritickych bodech.

=Y S [Easn(k) — |E]]

keBZ

3D (Eo, E\, E», E3)
Ey<E<E E<E<E E<E<E;
My | Ly(E) = VXi(E) Yu(E) 0
M, | LiE)= 1—/Y(E) Yu(E) 0
M, | L,(E) = 0 Xu(E) 1 — /Xu(E)
Ms | Ls(E) = 0 Xu(E) Y (E)
X/(E) = E— B Yi(E) = E-E 4o E, <E<E

_— - -
E —E— E —Ei—
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Vicefononové procesy
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Vicefononové procesy

2D (Eo, E1, E») 2D (Ey, Ez, E3)
Ec<E<E E LELE E\z<XE<E, E<ELE
My | Li(E) = Yi(E) 0 L;(E) = Yu(E) 0
M] LS(E) = —1In YI(E) — IHXH(E) Lg(E) = —1In YH(E) —IIIXHI(E)
M, | Le(E) = 0 Xu(E) Ly(E) = 0 X (E)
1D (Eo, E1) 1D (Ei, E») 1D (E», E5)
Ey <E<E E\<E<E E; <E<E;
Mo | Lio(E) = 1/\/X((E) =1 | Lio(E) = 1//Xu(E) = 1 | Lis(E) = 1//Xu(E) — 1
My | Lu(E) =1//N(E)—1 | Lis(E) =1//Yu(E) =1 | Lis(E) =1/+/Ym(E) — 1
1.4
I I n
1.2
1
w
T 08
K = 1.0, A, = arb, Ky = 0.7, Ay = 1.0, Ky = 1.5, Ay = 1.0
06 - K =15, A\ = 1.0, ki = 0.7, Ay = 2.0, kit = 1.5, Ay = 2.0
0.4 | K =0.7, A = 1.0, K =0.7, Ay = 0.5, | K= 1.5 A =05 —— 4
Eo E; Ep Ej
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Vicefononové procesy

Teplotni faktory mGzeme spocitat pfesné v kritickych bodech, protoZe energie fonont v
kritickych bodech nehradime energiemi fonond ve smérech symetrie.

14 2 N BE BE
o\ Ja+s(E,T) = 1+ [ [E(E)] + 7 [Es(E)]
IR
N 7 Fros(E,T) = £ [Ea(E)] — /™ [EA(E)
. " X/x% Energie fononu mezi kritickymi body je v
2 ™ teplotnich faktorech aproximovana linearni
0 funkci:

EA(E) = h{vamup Yi(E) + vaquy) [X1(E) + Yu(E)] + vaquy) [Xu(E) + Ym(E)]
+vauy Xm (E) } [1 + vr(T — 300)]
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Vicefononové procesy

Tri a Ctyffononové procesy

@ Postupujeme obdobné jako u dvoufononovych procesu, ale s¢itdme dvakrat nebo
trikrat pfes Brillouinovu zénu.

@ Uvazujeme jen souctové vétve, kde se absorpénim procesem vytvori tfi fonony o
priblizné stejné energii.

@ Pouzivame zjednoduseny model, kde modelujeme sdruzenou hustotu stavl v
prisluSném intervalu.

@ Obdrzime jiné teplotni faktory, které aproximujeme nésledovné:

Foon(T) = 143 (E3pn /3, T) + 3[f°5(Espn /3, T)]?

Fin(T) = 1+ 4" (Eagn /4, T) + 6[f* (Eapn /4, T)]* + 4[f** (Eapn /4, )]’
@ Teplotné zavisly experiment ndm umoziuje odliit jednotlivé procesy.
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Vicefononov esy
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