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РЕФЕРАТ 
 
 
Бакалаврская работа содержит 42 страницы, 13 рисунков, 3 приложения, 

23 источника. 

 

ОПТИЧЕСКИЕ ПОСТОЯННЫЕ, ТОНКИЕ ПЛЕНКИ, ШИРИНА ЗА-

ПРЕЩЕННОЙ ЗОНЫ, СООТНОШЕНИЯ КРАМЕРСА-КРОНИГА, ТВЕРДО-

ФАЗНАЯ ЭПИТАКСИЯ 

 

В выпускной квалификационной работе представлены сведения о теоре-

тической основе методики расчета оптических постоянных, результаты расчета 

и их анализ для полученного образца с тонкой пленкой, сформированной со-

осаждением Ba и Si методом твердофазной эпитаксии. 

Целью работы является формирование и расчет спектров оптических по-

стоянных образца, получаемого соосаждением Ba и Si методом твердофазной 

эпитаксии, а также определение ширины его запрещенной зоны. 

В работе рассмотрено формирование пленки BaSi2 соосаждением Ba и Si 

на Si (111) методом ТФЭ. Приведены результаты исследования полученного 

образца методами электронной оже-спектроскопии и спектрофотомерии. Рас-

считаны спектральные зависимости оптических постоянных и определена ши-

рина запрещенной зоны пленки BaSi2 по краю собственного поглощения. 
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ОПРЕДЕЛЕНИЯ, ОБОЗНАЧЕНИЯ, СОКРАЩЕНИЯ 
 
 

ТФЭ – твердофазная эпитаксия; 

ФЭП – фотоэлектронный преобразователь; 

ЭОС – электронная оже-спектроскопия; 

СВВ – сверхвысокий вакуум. 
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ВВЕДЕНИЕ 
 
 
Альтернативная энергетика приобрела приоритетный характер в совре-

менном мире. В частности получила большое распространение солнечная энер-

гетика как стабильный и неограниченный источник энергии. Все больше науч-

ных исследований посвящено поиску новых материалов для создания более 

эффективных фотоэлектрических преобразователей (ФЭП). 

На сегодняшний день большинство ФЭП изготавливается из кремния, 

эффективность таких солнечных элементов достигает 25 % для ФЭП, изготов-

ленных из монокристаллического кремния, и 22 % - для поликристаллического 

кремния [1]. Однако, возможный предел эффективности для внутреннего фото-

эффекта обусловлен физическими свойствами материала, поэтому для даль-

нейшего повышения эффективности солнечных элементов необходим поиск 

новых материалов. 

Одним из перспективных направлений является изготовление солнечных 

элементов на основе тонкопленочных структур различных соединений кремния 

с другими элементами. Весьма многообещающим выглядит дисилицид бария 

BaSi2, ширина запрещенной зоны которого оценивается в 1,3 эВ, а коэффициент 

оптического поглощения порядка 105 см–1[2,3]. На сегодняшний день уже из-

вестны успешные попытки изготовления ФЭП на основе структуры p-ВaSi2/n-Si 

с коэффициентом полезного действия 9 % [4,5].  

В лаборатории физики поверхности АмГУ так же ведутся исследования 

данного материала, ранее уже были успешно сформированы пленки ВaSi2 на 

кремнии методом твердофазной эпитаксии послойным (ТФЭ) осаждением Si и 

Ba с последующей рекристаллизацией [6,7]. В настоящей работе рассматрива-

ется возможность формирования пленки ВaSi2 одновременным соосаждением 

Si и Ba. 

При изучении полупроводников большое внимание уделяется оптическим 

постоянным, в связи с их большой информативностью [8]. Зная показатель пре-

ломления n и коэффициент экстинкции k, можно получить наиболее полное 
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представление об электронной структуре вещества. Универсальными методами 

расчета спектральных зависимостей оптических постоянных из эксперимен-

тальных спектрофотометрических данных является методы, основанные на 

дисперсионных соотношениях Крамерса-Кронига [9,10]. 

Целью работы является формирование и расчет спектров оптических по-

стоянных образца, получаемого соосаждением Ba и Si методом твердофазной 

эпитаксии, а также определение ширины его запрещенной зоны. 

Задачи: 

1) сформировать тонкие пленки BaSi2 на кремнии соосаждением Ba и Si 

методом ТФЭ; 

2) исследовать полученную низкоразмерную структуру методом элек-

тронной оже-спектроскопии (ЭОС); 

3) определить ширину запрещенной зоны для полученного образца по 

краю собственного поглощения. 
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1 МЕТОДЫ РАСЧЕТА ОПТИЧЕСКИХ ПОСТОЯННЫХ НА ОСНОВЕ 
СООТНОШЕНИЙ КРАМЕРСА-КРОНИГА 

 
 
1.1 Метод Крамерса-Кронига 

Дисперсионные соотношения Крамерса-Кронига могут быть сформу-

лированы для большого числа физических систем, для которых комплексная 

функция описывает линейный отклик системы не внешнее воздействие. Приме-

ром таких функций являются [9]: 

а) комплексная диэлектрическая проницаемость 

�̂��� = ����� + 	�
���, (1) 

где ε1 - действительная часть комплексной диэлектрической проницаемости, ε2 - 

мнимая часть; 

б) комплексный показатель преломления 

���� = ��� + 	����, (2) 

где n - показатель преломления, k - показатель поглощения; 

в) комплексный коэффициент отражения 

���̂���� = ��√�� + 	�, (3) 

где R - коэффициент отражения, θ - фаза отраженной волны. 

Можно записать следующие соотношения [9]: 

��
�� = |�̂|
 =  � − 1�
 + �
� + 1�
 + �
  ; 

��� =  2�
 + �
 − 1 .               " (4) 

Выражая n и k, получаем: 
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�#�
#� = 1 − ��1 − √��
 + 4√� %	
 �2   ; 

� = 2√� %	 ��1 − √��
 + 4√� %	
 �2  .   
" (5) 

Также можно представить компоненты комплексной диэлектрической 

проницаемости через n и k: 

&�� =  
 − �
 ; �
 =  2�.         " (6) 

Таким образом, если известна одна из комплексных функций �̂, е� или �, 

то остальные могут быть вычислены из соотношений (1-6). 

Для расчета оптических постоянных из соотношений (5) необходимо 

знать коэффициент отражения R и фазу отраженной волны θ. Коэффициент от-

ражения устанавливается экспериментально, чтобы найти θ запишем для (3) 

дисперсионное соотношение Крамерса-Кронига: 

���(� = �() * + � �����(
 − �

,

(  -�. (7) 

Здесь и далее символ Р означает, что интеграл берется в смысле главного 

значения. Численные значения частот � представлены в виде соответствующих 

энергий электромагнитного излучения - эВ. 

Очевидно, в силу технологических ограничений, нет возможности экспе-

риментально получить спектр коэффициента отражения от 0 до ∞. Для разре-

шения этой особенности представим абсолютное значение фазы отраженной 

волны в виде суммы: 

���(� = ����(� + �
��(� + �/��(�, (8) 
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где �
��(� - фаза, рассчитанная из экспериментальных данных, тогда ����(� и �/��(� - вклад от неизмеренных низко- и высокоэнергетических областей спек-

тра соответственно. 

Для учета первого и последнего слагаемого используются различные ме-

тоды экстраполяции. В простейшем случае неизмеренные области спектра экс-

траполируют в виде прямой, численно равной соответствующему граничному 

значению экспериментально измеренной области [9]. 

1.2 Разностный метод Крамерса-Кронига 

 Любой способ экстраполяции экспериментального спектра имеет по-

грешность, но существует возможность преобразовать выражение (7) таким об-

разом, чтобы учесть систематическую погрешность вносимую экстраполяцией: 

���(��( − ������� = 1) * + � �����(
 − �

,

(  -� − 1) * + � ������
 − �

,

(  -� , (9) 

где ω1 - частота некоторой опорной точки спектра, θ(ω1) – значение фазы опор-

ной точки, рассчитанная из экспериментальных данных. 

Откуда для полной фазы имеем: 

���(� = �( 01) * + ���
 − �(
� � ������(
 − �
����
 − �
�
,

(  -� + ������� 1 . (10) 

Выражение (10) называется разностным интегралом Крамерса-Кронига, а 

расчет с использованием данного интеграла – разностным методом Крамерса-

Кронига [9,10]. 

1.3 Множественный разностный метод Крамерса-Кронига 

Если в разностном интеграле Крамерса-Кронига используются больше 

одной опорной точки, такой интеграл в общем случае будет называться множе-

ственным интегралом Крамерса-Кронига. Используя рассуждения, приведен-

ные в [10], запишем такой интеграл для комплексного коэффициента отраже-

ния, учитывая выражение (7): 
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2 �−1�3 4���3��3 5∏ ��3
 − �7
�38�79(  ∏ ��7
 − �3
�:793;�
:

39( = 

= 2 �−1�3 1) * < � �����(
 − �
,(  -�∏ ��3
 − �7
�38�79(  ∏ ��7
 − �3
�:793;�
:

39( = 1) * + � ����∏ ��3
 − �
�:39( -� ,
( . 

(11) 

Выражая фазу отраженной волны, получаем: 

 ���(� = �( 01) * + � �����3
 − �
 -�,
( 1 + 

+ 0=��7
 − �(
�:
79� 1 2 >?�−1�3  1) * < � �����3
 − �
 -�,( − 1�3  ���3�∏ ��3
 − �7
�38�79(  ∏ ��7
 − �3
�:793;� @A :

39� , 
(12) 

или 

���(� = �( 0=��7
 − �(
�:
79� 1 01) * + � ����∏ ��3
 − �
�:39( -� −,

(
" 

"− 2 B �−1�3 ���3��(∏ ��3
 − �7
�38�79(  ∏ ��7
 − �3
�:793;� C:
39� C , 

(13) 

где ω0 - значение частоты рассчитываемой точки спектра, а ω1, ω2, ..., ωn - зна-

чение частот эталонных точек. 

Чем больше используется опорных точек, тем ближе погрешность резуль-

тата расчета к погрешности, с которой вычислены опорные точки, т.е. выше 

точность вычислений. 
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2 РАСЧЕТ ОПТИЧЕСКИХ ПОСТОЯННЫХ НА ОСНОВЕ РЕКУРЕНТ-
НЫХ СООТНОШЕНИЙ 

 
 
2.1 Расчет для однослойной структуры 

Как отмечалось выше, для расчета оптических постоянных методом Кра-

мерса-Кронига необходимо знать значения n и k хотя бы в одной точки спектра. 

Это возможно сделать, рассчитав их в прозрачной области спектра с помощью 

рекуррентных соотношений на основе значений коэффициента отражения R и 

коэффициента пропускания T. Рассмотрим однослойную систему при нормаль-

ном падении света. 

Коэффициенты отражения и пропускания связываются условием сохра-

нения энергии: 

D + � + E = 1 , (14) 

где D - коэффициент поглощения. 

В случае непоглощающих материалов или, поглощением которых можно 

пренебречь (n2 >> k2), значения оптических постоянных можно вычислить из 

известных формул Френеля: 

� =  4 − 1 + 15
, (15) 

E =  1 − R1 + R , (16) 

где  - показатель преломления. 

Для учета поглощения в веществе введем комплексный показатель пре-

ломления: 

G =  + 	� .  (17) 

Таким образом: 
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� =  HG − 1G + 1H
, (18) 

учитывая выражение (19), получаем: 

� = � − 1�
 + �
� + 1�
 + �
 . (19) 

Однако, в реальном случае, в связи с многократными отражениями внут-

ри слоев вещества, формула (19) не способна дать точного результата [11]. 

Учитывается это суммированием интенсивностей многократно отраженных лу-

чей [12] (рисунок 1). 

 

Рисунок 1 - Потоки энергии в системе с многократным внутренним  

отражением [12] 

 

Очевидно, каждое внутреннее отражение ослабляет первичное излучение 

в одно и то же количество раз - является геометрической прогрессией. Исполь-

зуя формулу суммы геометрической прогрессии, приходим к формуле коэффи-

циента пропускания однослойной системы с многократным внутренним отра-

жением [13]: 
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E =  �1 − �%�
I8JK1 − �%
I8
JK  . (20) 

Коэффициент отражения будет складываться из отражения от передней и 

многократного отражения внутри слоя [13]: 

� =  �� + �1 − ���
��I8
JK1 − ��
I8
JK  , (21) 

где a - коэффициент поглощения, x - толщина слоя, R1 - коэффициент прелом-

ления на границе раздела среда-воздух и соответствующий формуле (19). 

Коэффициент экстинкции находится по формуле [13]: 

� = LM4) , (22) 

где L - длина волны электромагнитного излучения. 

Решая систему уравнений (19-22), находим искомые значения оптических 

постоянных. 

2.2 Расчет для двухслойной структуры 

 Теперь рассмотрим систему пленка-подложка.  Имеет место три границы 

раздела сред: воздух-пленка, пленка-подложка, подложка-воздух. Многократ-

ные отражения будут происходить как внутри пленки, так и внутри подложки 

(рисунок 2). 

Учитывая эти обстоятельства, коэффициент пропускания принимает вид: 

E =  �1 − ����1 − �
��1 − ��
�I8JK8JNKN�1 − ��
�
I8
JNKN��1 − ��
��I8
JK� × 

× 141 − �1 − ��
�
���
I8
JK8
JNKN�1 − ��
�
I8
JNKN��1 − ��
��I8
JK�5 . (23) 
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Рисунок 2 - Схема хода волн в системе пленка-подложка 

 

Коэффициент отражения будет складываться из трех слагаемых: отраже-

ние от пленки, подложки и задней грани подложки. Последнее слагаемое для 

удобства выразим через коэффициент пропускания. Таким образом, получаем: 

� =  �� + �1 − ���
��
I8
JK�1 − ��
��I8
JK� + E�
�1 − ��
��1 − ���I8JK8JNKN�1 − ��
��I8
JK��1 − �
�  , (24) 

�� =  � − 1�
 + �
� + 1�
 + �
 , (25) 

�
 =  �P − 1�
 + �P
�P + 1�
 + �P
 , (26) 

��
 =  � − P�
 + �� − �P�
� + P�
 + �� + �P�
 , (27) 

где: R1 - коэффициент отражения от пленки; 

R2 - коэффициент отражения от подложки; 

x 

xs 

n0 

n0 

n 

ns 

I0 I0R 

I0T 
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R12 - коэффициент отражения от границы пленка-подложка; 

R - суммарный коэффициент отражения системы пленка-подложка; 

T - суммарный коэффициент пропускания системы пленка-подложка; 

n - показатель преломления пленки; 

ns - показатель преломления подложки; 

а - коэффициент поглощения пленки; 

аs - коэффициент поглощения подложки; 

k- коэффициент экстинкции пленки; 

ks - коэффициент экстинкции подложки; 

x - толщина пленки; 

xs - толщина подложки. 

Если оптические постоянные подложки, а также толщины пленки и под-

ложки известны, то система уравнений (23-27) сводится к двум неизвестным - 

оптическим постоянным пленки n и k. 

Рассмотренная модель предполагает, что исследуемые образцы оптически 

однородны и изотропны. Также не учитывается рассеяние света и явление лю-

минесценции, что может быть причиной ошибок при расчете оптических по-

стоянных некоторых материалов, в частности металлических пленок [14]. 
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3 ЭЛЕКТРОННАЯ ОЖЭ-СПЕКТРОСКОПИЯ 
 
 
3.1 Спектр вторичных электронов 

При облучении твердого тела моноэнергетическими электронами с энер-

гией Ер, на типичном спектре вторичных электронов N(E) (рисунок 3) можно 

выделить характерные пики [15]: 

1) пик упруго рассеянных электронов с энергией Ер; 

2) пик истинных вторичных электронов в области энергий Е=0, хвост 

которого простирается вплоть до Ер; 

3) слабые пики в районе энергий от Е=0 до Ер. 

 

 

 
Рисунок 3 - Спектр кинетической энергии электронов, испущенных алюминие-

вым образцом при облучении первичными электронами с энергией 3 кэВ [16] 
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Как можно видеть, в разных частях спектра имеется несколько различных 

типов излучения. В дополнение к этому существует фоновое излучение, кото-

рое образует континуум. Точная форма спектра изменяется в зависимости от 

образца и энергии пучка, но всегда есть фоновое электронное излучение.[17] 

Как правило, электроны, излучаемые с энергией менее 50 эВ, называются ис-

тинно вторичными электронами, а те, которые испускаются с энергией более 50 

эВ (исключая оже-электроны), называются упруго отраженными электронами 

[16]. 

Электроны, образующие первичный пучок, проходя через образец, взаи-

модействуют с атомами или ионами, вызывая все типы излучения. Вероятность, 

что каждый тип излучения будет происходить, будет отличаться в зависимости 

от энергии пучка и характера материала. Однако, регистрируемые электроны 

происходят не из всего объема, потому что в процессе движения происходят 

потери ими энергии внутри твердого тела, ослабляя пучок испускаемых частиц 

и предотвращая выход многих из них из глубин твердого тела [16]. 

Используемый диапазон кинетических энергий для анализа обычно со-

ставляет от 100 до 3000 эВ. Это означает, что длина свободного пробега элек-

тронов обычно находится в диапазоне от 0,5 до 5 нм, поэтому для любого за-

данного пика в спектре максимальная возможная глубина, из которой приходят 

95 процентов электронов, способствующих этому пику, составляет примерно 15 

нм. Поэтому можно видеть, что все обнаруженные оже-электроны испускаются 

из узкой области в верхней части основного объема возбуждения, показанной 

на рисунке 4. Именно по этой причине электронная оже-спектроскопия являет-

ся методом анализа поверхности, материал образца эффективно поглощает оже-

электроны, испускаемые атомами в объеме [16]. 

3.2 Оже-электронная эмиссия 

Оже-электронная эмиссия является результатом релаксационного процес-

са после возбуждения атома бомбардировкой первичным пучком электронов, 

проиллюстрированного в левой части рисунка 5, которая оставляет дырку (от-

сутствие электрона) на глубоком энергетическом уровне, в данном случае на 
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Рисунок 4 - Схематическое изображение, иллюстрирующее происхождение 

различных видов излучения, возникших в результате облучения твердого тела 

электронами [16] 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Рисунок 5 - Схематическая диаграмма, иллюстрирующая процесс образования 

оже-электрона и испускание фотона характеристического излучения [16] 

 

уровне К. После выброса вторичного электрона атом превращается в ион, кото-

Объем 
 первичного 
возбуждения 

Отраженные электроны 

Характеристическое рент-
геновское излучение 

Поверхность образца 

Объем образца 

Вторичные электроны 

Ожэ-электроны 

Первичный пучок электронов >10 нм 

~1-3 мкм 

Оже-электрон 

Оже-переход 

Радиационный 
переход 

Уровень вакуума 

Первичный электрон 
с энергией Е0 

Отраженный  
первичный электрон 
с энергией Е0-∆Е 

Вторичный электрон 
с энергией ∆Е-Е1 

Валентная зона 

Рентгеновский 
фотон 



19 

рый находится в возбужденном состоянии и будет релаксировать до основного. 

Два механизма этакой релаксации приведены на рисунке 5 (справа). Одним из 

них является выброс оже-электрона. Электрон от более высокого уровня (на-

пример, уровня L) занимает место дырки, и третий электрон (например, другой 

L-электрон), получив энергию в результате перехода предыдущего, покидает 

атом. Этот третий электрон называется оже-электроном. Альтернативный ре-

жим релаксации для электрона на более высоком уровне при переходе в обра-

зованную вакансию (дырку) - испускание рентгеновского фотона [16]. 

Кинетическая энергия выброшенного электрона зависит только от трех 

уровней энергии и не зависит от энергии первичного пучка, если предполо-

жить, что электрон первичного пучка имеет достаточную энергию, чтобы вы-

звать первоначальную ионизацию. Оже-процесс всегда является трехэлектрон-

ным, если игнорировать первичный электрон, который инициирует процесс. 

Также исходный возбужденный ион может быть получен рентгеновскими лу-

чами, поэтому пики оже-электронов очень часто появляются в спектрах рентге-

новской фотоэлектронной спектроскопии [16]. 
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4 ФОРМИРОВАНИЕ И ИССЛЕДОВАНИЕ ОБРАЗЦОВ 
 
 
4.1 Формирование образцов методом ТФЭ 

Образец был сформирован в сверхвысоковакуумной (СВВ) камере прибо-

ра PHI-590, оснащенной оже–анализатором типа «двухпролетное цилиндриче-

ское зеркало». Формирование пленок происходило при давлении в СВВ камере 

порядка 10–7 Па. 

Подложка была изготовлена из промышленной шайбы КЭФ-100 Si(111) с 

удельным сопротивлением 5-15 Ом·см. Перед её помещением в СВВ камеру 

были проведены стандартные методы очистки. После установки образца в ка-

меру и достижения рабочего давления была проведена процедура температур-

ной очистки при 600 оС в течение 6 часов с последующим кратковременным 

высокотемпературным прогревом при температуре 1250 оС 3 раза по 3 секунды. 

После была проведена калибровка скоростей осаждения источников 

кремния и бария с помощью датчика на основе кварцевого резонатора и изме-

рительного прибора Sycon Instruments, позволяющего определять толщину 

пленки с точностью до 0,1 нм [18]. 

Пленка формировалась методом твердофазной эпитаксии в режиме со-

осаждения Si и Ba в соотношениях скоростей осаждения 2:3. Толщина пленки 

составила порядка 100 нм. 

Заключительным этапом являлась её рекристаллизация при температуре 

800 оС в течение 1 часа. 

4.2 Анализ образцов методом ЭОС 

На рисунке 6 приведены оже-спектры полученные на каждом этапе фор-

мирования тонкой пленки: после очистки подложки, после соосаждения Si и 

Ba, а также после рекристаллизации. 

Анализ графиков проводился методом сравнения с эталонными оже-

спектрами из справочных данных, приведенных в приложении А. 

После этапа соосаждения Si и Ba (рисунок 6,б), можно наблюдать появле-

ние двойного пика в области энергий 600 эВ, что соответствует наличию бария
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а) после очистки подложки, б) после соосаждения Si и Ba,  

в) после рекристаллизации 

Рисунок 6 - Оже-спектры образца 

 

в поверхностном слое исследуемого образца. На рисунке 6,в можно видеть ре-

зультат заключительного этапа формирования пленки – её рекристаллизацию 

при температуре 800 оС.  

Таким образом, анализ спектров оже-электронов образца показал, что 

сформированная пленка не содержит значительного количества посторонних 

примесей в её поверхностном слое, при этом на графиках  отчетливо видны об-

ратные пики Si и Ba. 

4.3 Анализ спектрофотометрических данных и расчет оптических по-

стоянных 

Оптический анализ полученного образца был проведен с помощью спек-

трофотометра Hitachi U-3010. Данная модель оснащена интегрирующей сфе-

рой, позволяющая учитывать не только зеркально отраженный свет, но и диф-

фузно рассеянную составляющую, что дает возможность исследовать образцы с 
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матовой поверхностью. 

На рисунке 7 приведены спектры коэффициента отражения R и пропуска-

ния T, которые были сняты для полученного образца. 

 

 

 

а) коэффициент отражения R и б) коэффициент пропускания Т  

Рисунок 7 - Спектры для образца и чистой подложки 

 

В соответствии с вышеизложенной теоретическим обзором методики рас-

чета, вычисления спектров оптических постоянных проводилось в два этапа: 

1) расчет оптических постоянных для прозрачной области спектра; 

а) вычисление оптических постоянных подложки по формулам (19-

22); 

б) вычисление оптических постоянных для пленки по формулам (23-

27); 

2) расчет оптических постоянных для всего спектра с помощью разност-

ного интеграла Крамерса-Кронига по формулам (5,10). 

С целью автоматизации расчета были разработаны программные модули в 

среде MatLab, реализующие данный алгоритм. Листинг программ приведен в 

приложениях Б и В. 

Результаты расчета n и k для чистой подложки и сформированной пленки 

а) б) 
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приведены на рисунке 8. 

 

 
 

а) коэффициент экстинкции k , б) показатель преломления n  

Рисунок 8 – Рассчитанные спектры оптических постоянных для чистой  

подложки и пленки 

 

На рисунке 8,а в ИК области спектра отчетливо видно плато, образован-

ное многократным отражением от граней тонкой пластинки подложки, в случае 

исследования достаточно толстых образцов данного уступа на графике коэф-

фициента отражения не наблюдается. Таким образом, увеличение коэффициен-

та отражения за счет геометрии образца, приведет к ошибочным результатам 

при решении методом Крамерса-Кронига в этой области спектра, чтобы исклю-

чить влияние многократного отражения внутри подложки пересчитаем про-

зрачную область из уже полученных значений n и k, так как если бы исследо-

вался достаточно массивный образец. 

Для этого исключим последнее слагаемое в формуле (24), получим: 

� =  �� + �1 − ���
��
I8
JK�1 − ��
��I8
JK� . (28) 

Результат восстановленного графика по формуле (28) представлен на ри-

сунке 9. 

а) б) 
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Рисунок 9 - Исходный и восстановленный спектр коэффициента отражения 

 

Результат расчета оптических постоянных образца, проведенного мето-

дом Крамерса-Кронига, приведен на рисунке 10.  

 

Рисунок 10 - Спектры оптических постоянных n и k образца 
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Также для сравнения приведем спектры оптических постоянных для мо-

нокристаллов Si и BaSi2, взятые из литературных источников [9] и [19] (рису-

нок 11). 
 

 

 

 
Рисунок 11 - Спектры оптических постоянных n и k чистых монокристаллов 

 Si [9] и BaSi2 [19] 

 

Очевидно, что данные расчета сильно занижены численно, это может 

объясняться влиянием множества факторов: полученная пленка является поли-

кристаллической, в процессе транспортировки и хранения в атмосфере образу-

ется оксидная пленка на поверхности, в модели не учтено рассеяние на поверх-

ности и в объеме образца, также границы раздела представлены в виде идеаль-

ной плоскости, в реальном случае в виду процессов диффузии стоит ожидать 

образование переходных слоев конечной толщины и др. 

Все это может приводить к количественным ошибкам расчета, однако в 

данном случае нас интересует только качественная зависимость. Рассчитаем 

спектры квадрата коэффициента поглощения из данных приведенных на рисун-

ках 10 и 11 и для удобства сравнения наложим в произвольном масштабе (ри-

сунок 12). 

а) б) 
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Рисунок 12 - Спектры квадрата коэффициента поглощения образца, Si и BaSi2 

 

Из рисунка 12 очевидно, что смещение спектра коэффициента поглоще-

ния в низкоэнергетическую сторону относительно кремния обусловлено нали-

чием вещества иной электронной структуры, нежели монокристалл кремния. 

Так же можно отметить вблизи границы поглощения большое качественное 

сходство зависимости коэффициентов поглощения исследуемого образца и мо-

нокристалла BaSi2 с небольшим смещением в высокоэнергетическую сторону. 

Для определения ширины запрещенной зоны образца рассмотрим его 

спектр коэффициента поглощения более подробно вблизи края оптического по-

глощения (рисунок 13).  

Экстраполируя прямолинейный участок зависимости M
 = Q�ℎS� до пере-

сечения с осью абсцисс, можно определить величину запрещенной зоны для 

прямых переходов, в случае непрямозонных переходов запрещенная зона опре-

деляется как среднее между значениями двух соседних пересечений прямоли-

нейных отрезков с осью абсцисс зависимости MTU = Q�ℎS� [20]. 

Из анализа зонной структуры BaSi2 можно отметить, что полученное зна-

чение непрямого перехода 1,13 эВ на рисунке 13,а близко к теоретическим дан- 



а) квадратный

Рисунок 13 - Спектры

вблизи края

ным ширины запрещенной

ской формы BaSi2 прямозонные

[22,23], что также хорошо

хода на рисунке 13,б. 

Похожие результаты

подробно описанных в

рентгеноструктурный анализ

разцах. Это позволяет предположить

пленке орторомбической
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ый корень и б) квадрат коэффициента поглощения

Спектры зависимостей коэффициента поглощения

вблизи края собственного оптического поглощения

 

запрещенной зоны тонкопленочного BaSi2[21]

прямозонные переходы лежат в областях

также хорошо согласуется с полученным значением

 

Похожие результаты были получены ранее для другой

описанных в [6], где помимо оптического исследования

рентгеноструктурный анализ, подтвердивший наличие BaSi

позволяет предположить, что и в данном случае

орторомбической структуры BaSi2. 

 

а) 
 

коэффициента поглощения 

нта поглощения для образца 

поглощения  

[21]. Для орторомбиче-

в областях энергий 1,23-1,3 эВ 

полученным значением прямого пере-

ранее для другой серии образцов и 

оптического исследования был проведен 

BaSi2 в полученных об-

данном случае было образование в 

б) 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
 
 

Результаты проведенной работы: 

1. Установлено, что использование метода ТФЭ и соосаждения Si и Ba 

приводят к формированию низкоразмерных структур BaSi2 на кремниевой под-

ложке. 

2. Показано методом ЭОС, что поверхность, как очищенной кремниевой 

подложки, так и сформированной на ней пленки не содержат сколько-нибудь 

значительного количества нежелательных примесей. На спектрах оже-

электронов отчетливо видны обратные пики, принадлежащие атомам Ba и Si.  

3. Установлено из расчетов по краю собственного поглощения, иссле-

дуемого образца, что значение ширины запрещенной зоны сформированной 

пленки BaSi2, находится в интервале 1,1-1,3 эВ, что хорошо коррелирует с ли-

тературными данными. 

На основании большого качественного сходства зависимостей коэффици-

ентов поглощения образца и чистого BaSi2, а также значительная близость по-

лученных значений энергии запрещенной зоны образца с электронной структу-

рой BaSi2, взятой из литературных источников, дают основание полагать, что 

была образована орторомбическая форма дисилицида бария. 
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ПРИЛОЖЕНИЕ А 
 
 

Справочные данные 

Рисунок А1 – Оже-спектр углерода С

 

Рисунок А2 – Оже-спектр кремния Ba
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Продолжение ПРИЛОЖЕНИЯ А 
 
 

Справочные данные 

Рисунок А3 – Оже-спектр чистого Si
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ПРИЛОЖЕНИЕ Б 
 
 

Листинг программы 

Файл nka.m: 

%% Программа расчета оптических постоянных в прозрачной области 

спектра 

rpath = 'C:\RT.xlsx'; %путь к файлу с данными 

ndata = xlsread(rpath); %считывание значений из файла 

 i = 1:1200; %выборка необходимых значений 

xx = 100E-9; %толщина пленки 

xs = 0.35E-3; %толщина подложки 

EE = ndata(:,1); %значения энергий 

E  = ndata(:,1)*1.6E-19; %значение энергий в джоулях 

R = ndata(:,2); %значения отражения системы 

T = ndata(:,3); %значения пропускания системы 

Rs = ndata(:,5); %значения отражения подложки 

Ts = ndata(:,6); %значения пропускания подложки 

la = E.\3E8.*6.63E-34; %значения длин волн 

zz = RTs(Rs(i),Ts(i),xs,la(i)); %расчет значений оптических постоянных 

подложки (см. файл RTs.m) 

ns = zz(:,1); %значения показателя преломления подложки 

as = zz(:,2); %значения коэффициента поглощения подложки 

ks = zz(:,3); %значения коэффициента экстинкции подложки 

  

%% Настройки оптимизатора 

x0 = [1,1]; %начальное приближение 

options=optimset('Display','none'); %отключение отображения в командной 

строке 

options.TolFun = 1.000000e-0100; %точность значения функции 

  



35 

Продолжение ПРИЛОЖЕНИЯ Б 
 
 

Листинг программы 

options.TolX = 1.000000e-0100; %точность аргумента функции 

options.MaxFunEvals = 3000; %макс. кол-во обращений к функции 

options.MaxIter = 1000; %макс. кол-во итераций 

options.Algorithm = 'levenberg-marquardt'; %выбор рабочего алгоритма 

options.LevenbergMarquardt = 'on'; %метод Левенберга-Макуарда 

options.LargeScale = 'off';                

  

%% Вычисление значений оптических постоянных пленки 

a = zeros(length(i),1); %создание множеств для результатов вычислений 

n = zeros(length(i),1); 

k = zeros(length(i),1);  

for q = 1:length(i); 

j = i(q); 

y = fsolve(@f1,x0,options,[R(j),T(j),la(j), ... 

    xs,xx,as(q),ns(q),ks(q),Rs(j),Ts(j)]); % вызов оптимизатора 

n(q) = y(1); %значения показателя преломления пленки 

a(q) = y(2); %значения коэффициента поглощения пленки 

k(q) = (1/4)*la(j)*y(2)/pi; %значения коэффициента экстинкции пленки 

end; 

 

 %% Вывод графиков 

figure(1); %создание формы(окна) для графика 

plot(EE(i),R(i),EE(i),Rs(i),EE(i),T(i),EE(i),Ts(i)); %построение графика 

grid on; %включение сетки 

xlabel 'E, эВ',  ylabel '%'; %названия осей 

legend 'R(E)' 'R_s(E)' 'T(E)' 'T_s(E)'; %легенда 
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figure(2); 

plot(EE(i),n,EE(i),ns); 

grid on; 

xlabel 'E, эВ'; 

legend 'n(E)' 'n_s(E)'; 

  

figure(3); 

plot(EE(i),a,EE(i),as); 

grid on; 

xlabel 'E, эВ'; 

legend 'a(E)' 'a_s(E)'; 

  

figure(4); 

plot(EE(i),k,EE(i),ks); 

grid on; 

xlabel 'E, эВ'; 

legend 'k(E)' 'k_s(E)'; 

  

%% Сохранение значений в файл 

wpath = 'C:\nka.xlsx'; %файл для записи данных 

xlswrite(wpath, EE(i), 'Лист1', 'A1');  %столбец энергий 

xlswrite(wpath, n, 'Лист1', 'B1'); %столбец показателя преломления пленки 

xlswrite(wpath, k, 'Лист1', 'C1'); %столбец коэффициента поглощения 

пленки 

xlswrite(wpath, a, 'Лист1', 'D1'); %столбец коэффициента экстинкции плен-

ки 
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Файл RTs.m: 

%% Функция вычисления оптических постоянных подложки 

function z = RTs(Rs,Ts,xs,la) 

x0 = [1,1]; 

options=optimset('Display','none'); 

options.TolFun = 1.000000e-010; 

options.TolX = 1.000000e-010; 

options.MaxFunEvals = 100; 

options.MaxIter = 100; 

options.Algorithm = 'levenberg-marquardt'; 

options.LevenbergMarquardt = 'on'; 

options.LargeScale = 'off'; 

  

ns = zeros(length(Rs),1);  

as = zeros(length(Rs),1);  

ks = zeros(length(Rs),1); 

  

for k = 1:length(Rs); 

y = fsolve(@f2,x0,options,[Rs(k),Ts(k),la(k),xs]); 

ns(k) = y(1); 

as(k) = y(2); 

ks(k) = (1/4)*la(k)*as(k)/pi; 

end; 

  

z = [ns,as,ks]; 
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Файл f1.m: 

%% Система уравнений для вычисления оптических постоянных пленки 

function F = f1(xx,Y) 

n1 = xx(1); 

a  = xx(2); 

R  = Y(1); 

T  = Y(2); 

l  = Y(3); 

xs = Y(4); 

x  = Y(5); 

as = Y(6); 

ns = Y(7); 

ks = Y(8); 

Rs = Y(9); 

Ts = Y(10); 

k1 = (1/4)*l*a/pi; 

  

R1 = ((n1-1)^2+k1^2)/((n1+1)^2+k1^2); 

R2 = ((ns-1)^2+ks^2)/((ns+1)^2+ks^2); 

R12= ((n1-ns)^2+(k1-ks)^2)/((n1+ns)^2+(k1+ks)^2); 

   

F = [-T + (1-R1)*(1-R2)*(1-R12)*exp(-a*x-as*xs)/... 

((1-R12*R2*exp(-2*as*xs))*(1-R1*R12*exp(-2*a*x))); 

-R + R1+(1-R1)^2*R12*exp(-2*a*x)/(1-R12*R1*exp(-2*a*x))+ ... 

T*R2*(1-R12)*(1-R1)*exp(-a*x-as*xs)/((1-R12*R1*exp(-2*a*x))* ...  

(1-R12*R2*exp(-2*as*xs))*(1-R2))]; 
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Файл f2.m: 

%% Система уравнений для вычисления оптических постоянных подлож-

ки 

function F = f2(xx,Y) 

ns = xx(1); 

as = xx(2); 

Rs = Y(1); 

Ts = Y(2); 

l  = Y(3); 

xs = Y(4); 

 

ks  =  (1/4)*l*as/pi; 

F = [-Rs + ((ns-1)^2+ks^2)/((ns+1)^2+ks^2)+ ... 

(1-((ns-1)^2+ks^2)/((ns+1)^2+ks^2))^2*((ns-1)^2+ks^2)* ... 

exp(-2*as*xs)/(((ns+1)^2+ks^2)*(1-((ns-1)^2+ks^2)^2* ... 

exp(-2*as*xs)/((ns+1)^2+ks^2)^2)) 

-Ts + (1-Rs)^2*exp(-as*xs)/(1-Rs^2*exp(-2*as*xs))]; 

 

  



40 

ПРИЛОЖЕНИЕ В 
 
 

Листинг программы 

Файл kkr.m: 

%%Программа расчета оптических постоянных на основе разностного 

метода Крамерса-Кронига 

 

%% ввод исходных данных 

rpath = 'C:\test.xlsx'; %выбор таблицы с исходными данными 

ndata = xlsread(rpath); %загрузка исходных данных из таблицы 

w = ndata(:,3)'; %выбор массива энергии излучения 

R  = ndata(:,4)'; %выбор массива коэффициента отражения  

 

%% ввод значений эталонных точек 

kr = [30,50,100]; %порядковый номер соответсвующий эталлоной точки в 

иссходном массиве данных 

nc = [3.4205;3.4209;3.4250]; %значения показателя преломления 

kc = [0.3844e-3;2.7080e-004;3.6780e-007]; %значения показателя поглоще-

ния 

tc = atan((2 .* kc ./ (nc .^ 2 + kc .^ 2 - 1))); %фаза отраженной волны 

 

%% расчет оптических постоянных 

l = 2:length(q)-1; 

th = phs(w,R,l); %функция расчета интеграла Крамерса-Кронига  

pr = mean(th(kr)-tc'./w(kr)); 

theta = (th-pr).*w(l); 

k = abs(2 .* sqrt(R(l)) .* sin(theta) ./ ((1 - sqrt(R(l))) .^ 2 + 4 .* sqrt(R(l)) .* 

sin(theta ./ 2) .^ 2)); %вычисление показателя преломления 
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n = (1 - R(l)) ./ (((1 - sqrt(R(l))) .^ 2) + 4 .* sqrt(R(l)) .* sin(theta ./ 2) .^ 2); 

%вычисление показателя поглощения 

e1 = n.^2.-k.^2; %вычисление действительной части диэл.проницаемости 

e2 = 2*n.*k; %вычисление мнимой части диэл.проницаемости 

 

%% расчет правил сумм для оптических функций 

ne = 0; 

ee = 0; 

for i=2:length(e2) 

ne(i) = ne(i-1)+(w(i)-w(i-1))*(e2(i-1)+e2(i))/2*w(i); %вычисление эффек-

тивного показателя преломления 

ee(i) = ee(i-1)+(w(i)-w(i-1))*(e2(i-1)+e2(i))/2/w(i); %вычисление эффектив-

ной диэл.проницаемости 

end; 

ee = 1+2/pi.*ee; 

  

%% вывод результатов 

figure(1); 

hold on; 

plot(w(l),n,'blue','LineWidth', 2); 

plot(w(l),k,'magenta','LineWidth', 2); 

hold off; 

grid on; 

xlabel 'E,Эв'; 

legend 'n' 'k';  
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figure(2); 

plot(w(l),ne,'blue','LineWidth', 2); 

grid on; 

legend 'n_э_ф_ф'; 

  

figure(3); 

plot(w(l),ee,'blue','LineWidth', 2); 

grid on; 

legend '\epsilon_э_ф_ф'; 

 

Файл phs.m: 

%% Функция расчета интеграла Крамерса-Кронига 

function tt = phs(w,R,q) 

 

a = 1; b = length(w); 

l = length(q); 

 

tt  = zeros(1,l); 

tt0 = zeros(1,l); 

tt1 = zeros(1,l); 

tt2 = zeros(1,l); 

tt3 = zeros(1,l); 

 

y = 0; 

for j = q 

y = y + 1; 
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Y = [w(j-1)^2 w(j-1) 1; w(j)^2 w(j) 1; w(j+1)^2 w(j+1) 1]; 

Z = [log(R(j-1));log(R(j));log(R(j+1))]; 

X = Y\Z; 

  

C = X(1); 

B = X(2); 

A = X(3); 

  

tt0 = log(R(a)) * log((w(j) + w(a)) / (w(j) - w(a))) / pi / w(j) / 0.2e1; 

tt1 = 0; 

for i = 1:length(w)-1 

if (i ~= j) && (i ~= j-1)  

tt1 = tt1+ 1/2/pi *((log(R(i)) - log(R(i + 1) / R(i)) * w(i) / (w(i + 1) - w(i))) * 

log(abs((w(j) + w(i + 1)) * (w(j) - w(i)) / (w(j) - w(i + 1)) / (w(j) + w(i)))) / w(j) + 

log(R(i + 1) / R(i)) * log(abs((w(j) ^ 2 - w(i) ^ 2) / (w(j) ^ 2 - w(i + 1) ^ 2))) / (w(i + 

1) - w(i))); 

end; 

end; 

tt2 = ((w(j) * C / 0.2e1 + A / w(j) / 0.2e1) * log(abs((w(j) + w(j + 1)) * (w(j) - 

w(j - 1)) / (w(j) - w(j + 1)) / (w(j) + w(j - 1)))) - B * log(abs((w(j) ^ 2 - w(j + 1) ^ 2) / 

(w(j) ^ 2 - w(j - 1) ^ 2))) / 0.2e1 - C * (w(j + 1) - w(j - 1))) / pi; 

tt3 = -log(R(b)) * log((w(j) + w(b)) / (w(b) - w(j))) / w(j) / pi / 0.2e1; 

 

tt(y) = tt0+tt1+tt2+tt3; 

end; 

 


