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Sadrzaj — U radu je data analiza istraZivanja koja su
imala za cilj da se pronade analiticki metod koji bi
omogucio odredivanje Sirine opticki zabranjene zone kod
poluprovodnickih  stakala u slucajevima kada su
eksperimentalni podaci takvi da se ne mogu primeniti
metodi Stukea niti linearne ekstrapolacije disperzije
koeficijenta apsorpcije. Prikazane su odgovarajuce
Sfunkcije i pristup koji se bazira na analitickoj obradi
eksperimentalnih  podataka  koriséenjem  programa
TABLE2CURVE. Odredena je Sirina opticki zabranjene
zone za amorfne halkogenide tipa Cu,AsspSesy. (za
x=5,10 i 15 at%). Utvrdeno je da se vrednosti ovog
parametra krecu u intervalu od 1.34 do 1.48 eV i
zavisnost njegove promene od udela bakra u sastavu
stakla.

1. UVOD

Cinjenica da energija elektromagnetnog zratenja u
intervalu vidljive svetlosti (340-780 nm) pokriva podrucje
od 1.55eV do 3.65eV, pruza mogucnosti da se veliina
energijskog procepa kao izrazito znacajna karakteristika
poluprovodnickih materijala proceni na bazi merenja
vezanih za opticki deo spektra, odnosno da se na ovaj
nac¢in odredi Sirina opticki zabranjene zone. Ovi
eksperimenti se po pravilu baziraju na snimanju
transparencije ispitivanog uzorka u zavisnosti od talasne
duzine, te se ponasanje koeficijenta apsorpcije odreduje
kao funkcija a=o()).

Pri odgovarajucoj interpretaciji rezultata merenja
mora se voditi racuna o razli¢itom pristupu u zavisnosti
od toga da li se radi o uredenoj kristalnoj strukturi ili o
neuredenim, amorfnim sistemima.

Kod kristalnih uzoraka direktni prelazi sa vrha
valentne do dna provodne zone definiSu apsorpcioni prag
hg. Za krace talasne duzine, odnosno vece energije,
svetlost se apsorbuje kontinualno sve do maksimalne
energije koja bi odgovarala $irini od dna valentne do vrha
provodne zone. S obzirom da se, po pravilu, kod realnih
kristala provodna zona preklapa sa viSim dozvoljenim
zonama, gornja granica se ne uocava.

Na osnovu grafika zavisnosti o = o(hv),
ekstrapolacijom se procenjuje Sirina opticki zabranjene
zone, koja kod kristala odgovara uobicajenom pojmu
energijskog procepa [1].

Kod neuredenih  sistema problem je nesto
komplikovaniji, a uslovljen je pre svega slozenos$¢u

disperzione zavisnosti koeficijenta apsorpcije u oblasti
kratkotalasnog kraja transparencije.

Prvi pristup koji se koristi je prilaz prema Stukeu
(J.Stuke) 1 polazi od ¢injenice da kod mnogih amorfnih
poluprovodnika zabranjenoj zoni po pokretljivosti odgovara
energija fotona pri kojoj je koeficijent opticke apsorpcije
reda 10* cm™ [2]. Nakon uno$enja popravke za izmenu
procepa sa temperaturom, polozaj praga pokretljivosti kod
mnogih materijala odgovara koeficijentu apsorpcije reda
veli¢ine 10° em™.

Drugi pristup da se odredi Sirina opticki zabranjene
Oc(hv). Treba

naglasiti da se ovo smatra za grub pristup i da su tako
dobijene vrednosti po pravilu manje od Sirine procepa po
pokretljivosti za 0.1 do 0.2 eV [3].

Apsorpcioni koeficijent se moze odrediti iz merenih
vrednosti transparencije ukoliko se obezbedi da je a-d ~ 1,
gde je d — debljina uzorka [4]. Tada se moze smatrati da je
usled velike apsorpcije elektromagnetnog zracenja u
materijalu eliminisan udeo vezan za viSestruku refleksiju.
Zbog toga je, po pravilu, potrebno ispitivano staklo
mehanicki obraditi u pogodnu formu — planparalelnu plocicu
debljine reda veli¢ine desetog dela milimetra. Disperzione
krive koeficijenata apsorpcije sukscesivno se graficki
prikazuju sve do najmanjih debljina koje omogucuju
mehanicko ocuvanje uzorka za realizaciju merenja. Nakon
toga, jednim od navedenih pristupa procenjuje se Sirina
opticki zabranjene zone.

Ukoliko je vrednost apsorpcionog koeficijenta
dovoljno velika, moze se koristiti metod Stukea. Kada to nije
slucaj, vrsi se ekstrapolacija zajednickog linearnog dela za
razli¢ite debljine uzorka. Pri tome je jasno da je u drugom
pristupu, a on je obi¢no nezaobilazan, teSko izbeci greske
koje dolaze kao posledica postupka ekstrapolacije.

zone je ekstrapolacija linearnog dela krive

U praksi se nailazi na slucaj da se kod nekih materijala
veoma tesko mogu obezbediti eksperimentalni uslovi za
aplikaciju bilo koje od dve navedene metode. Pre svega,
mehanicke karakteristike i stepen transparencije u aktuelnom
delu spektra ponekad onemoguéuju da se dode do dovoljno
male debljine realnog uzorka za primenu Stukeove metode.
Sa druge strane, iste karakteristike konkretnog materijala
ponekad onemogucuju ili veoma otazavaju potrebu pripreme
velikog broja transparentnih uzoraka sa odgovaraju¢om
razlikom u debljini, a da bi se identifikovali nesporni
zajednicki delovi disperzionih krivih koeficijenta apsorpcije
koji ¢e omoguéiti primenu metoda ekstrapolacije.
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U ovom radu je prikazan metod odredivanja Sirine
opticki zabranjene zone koji se bazira na statistickoj
obradi eksperimentalnih podataka na osnovu odabranih
analitickih funkcija koje su pokazale zadovoljavajuci
stepen slaganja pri kori§¢enju njihovih prevojnih tacaka
za odredivanje energetskog gepa sa rezultatima dobijenim
metodom ekstrapolacije linearnih delova kod stakala tipa
As-Se-1. Na osnovu takvog pristupa odredene su Sirine
opticki zabranjene zone za uzorke stakla iz sistema

CuyAssoSesox (x=5, 10 i 15 at%), koriséenjem programa
TABLE2CURVE [5].

2. ANALITICKI PRISTUP

Poznat je standardni postupak da se za priblizno
izratunavanje zadate funkcije ™, koja je zadata
eksperimentalnim tadkama, izabere funkcija y“” koja na
najbolji nadin reprezentuje eksperimentalne tacke.
Teorijski se najbolja funkcija moze izabrati na dva nacina:

e Jednaka aproksimacija - ona zahteva da minimum
veli¢ine | i -y (P | bude najmanji u poredenju
sa drugom funkcijom y”. Medutim, ne postoji
metod kojim bi se to efikasno postiglo, sem u

specijalnim slucajevima.
e Metod najmanjih kvadrata (MNK)- koji zahteva da

n (@ _ e P
y? = Z (yi .;}i ) 1)
i=1 (O

ima najmanju vrednost [6].

Vrednosti y” su tada “najbolje” vrednosti teorijske
funkcije y=y(x), odnosno to je odabrana empirijska
funkcija.

Ovde se podrazumeva da nezavisno promenljiva
veli¢ina, x, ima deterministi¢ki karakter, §to prakti¢no
zna¢i da se vrednost nezavisno promenljive x u
indirektnom merenju moze podeSavati i kontrolisati sa
greSkom mnogo manjom od greSke merenja zavisno
promenljive, y.

Primenom MNK za podesavanje vrednosti
parametara a;, a,..a, neke teorijske funkcionalne
zavisnosti y=y(a;, a,,...a,, x), izmedu slucajne veli¢ine y i
deterministicke x, sa eksperimentalnim vrednostima y;,
i=1, 2, ..n, izmerenim u taCkama x; =1, 2, ...n, svodi se
na minimalizaciju veli¢ine % date izrazom (1). Za date
vrednosti parova x;, ;= o;, i=1, 2,.. n u jednacini (1) su
promenljivi parametri a;, a,,...a,, , pa se x* moze tretirati
kao funkcija p promenljivih, tj.

v =y’ (ay,a,,.a,) )

Na ovaj nacin ¢e se dobiti p jednaCina sa p
parametara Cijim reSavanjem se dobijaju optimalne
vrednosti parametara za koje x* ima minimalnu vrednost.

Na slici 1 prikazana je granica opti¢ke apsorpcije
halkogenida As;gsSessl;s razlicitih debljina (debljina

uzorka je za deo krive (1) d=0.2 cm; (2) d=0.07 cm; (3)
d=0.022 cm; (4) d=0.0073 cm; (5) d=0.0024 cm) [7].

Opisanim pristupom birani su slozeni analiticki izrazi
koris¢enjem TABLE2CURVE programa koji bi omogucili
odgovaraju¢e fitovanje
a krive za d=0.022 cm,
(em™)| odnosno za vrednosti
apsorpcionog
koeficijenta reda
veli¢ine 10> cm™. Tezilo
se da se iznadu takvi
analiti¢ki modeli koji ¢e
iz preseka tangente u
prevojnoj  tacki  sa
apscisnom osom dati
odgovaraju¢u  talasnu
granicu u odnosu na
vrednosti dobijene ekst-
rapolacijom zajednickih
linearnih delova razli-
¢itih debljina. Takvom
analizom odabrane su
dve funkcije koje su sa
priblizno istim odstupa-
njem omogucile prime-
nu ovakvog pristupa.

10’1
12 14

1.6 hv (eV)

Slika 1. Apsorpciona ivica
stakla AssgsSesslss

Prva funkcija je

=qa +é(arctan ¢ +E) 3)
d d 2

T
a druga
y=a+b(l-exp(~((x+dIn2)"¢ —c)/d)° @
gde sua, b, ¢, d, e parametri.

3. REZULTATI I DISKUSIJA

Na slici 2 su prikazane krive disperzija koeficijenta
apsorpcije stakala iz sistema Cu,AssoSeso, u oblasti
kratkotalasne granice. Kako se moze zapaziti, vrednosti
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Slika 2. Disperzija koeficijenta apsorpcije stakala iz
sistema CuAsspSespr: 1) x=5, 2) x=101 3) x=15
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apsorpcionog koeficijenta su bile daleko od onih koje
zahteva metod Stukea, niti se mogu identifikovati
podrucja zajednicke linearne zavisnosti.

Upotrebom programa TABLE2CURVE za najtanje
uzorke stakla iz sistema CuyAssoSesox, prikazana je
funkcija (3) i njeno slaganje sa eksperimentalnim tackama
(slika 3, krive 1, 2, 3).

800

600 F;2--4--->

o (ecm™)

4007

200+

0 : :
800 900

A (nm)
Slika 3. Parametarska funkcija fitovana prema
Jjednacini(3) za halkogenide tipa Cu,AssySesq..:
kriva 1- x=35, kriva 2- x=10, kriva 3-x =15

700 1000

Analizom funkcije (3), moze se zakljuciti da je zbir
parametara a i b visina platoa kome tezi funkcija, da je
parametar ¢ prevojna tacka (X- koordinata prevojne tacke)
i da parametar d odreduje koeficijent pravca tangente kroz
prevojnu tacku.

X- koordinata prevojne tacke se dobija kada se drugi
izvod funkcije (3) izjednaci sa nulom:

" 2db(x —¢) 0
22(d? +(x-)?)
Resenje ove jednacine daje x=c, pa se zamenom ove
vrednosti u jednacinu (3) dobija y koordinata, odnosno
koordinate prevojne tacke, date preko parametara su:

©)

(X,Y)=(c,a+§j. (6)
Tangenta na ovu prevojnu tacku je :
Y—-y=k(X-x), @)

gde je k koeficijent pravca prave, a rauna se kao prvi
izvod jednacine (3), i iznosi:

db

Y = a0y ®
Zamenom (6) i (8) u (7) dobija se:
(aij—y:— D (x-e) ©
2 nd? .

Jednacina (9) je jednacina tangente kroz prevojnu tacku,
datu preko parametara, koja u preseku sa apscisom daje:

sortirane u tabeli 1.

_c_nan+b)
26

(10)

Vrednosti parametara a, b, ¢ i d kao i1 vrednosti
kratkotalasnih granica koji se dobijaju fitovanjem su

Tabela .1. Vrednosti parametara fita, kratkotalasne
granice i Sirine opticki zabranjene zone prema (3)

X, at% 5 10 15
a 68.277 | 5.932 11.041
b 517.56 | 705.65 880.57
c 745.67 | 746.71 749.91
d -53.91 -98.33 -101.86
Ag(nm) | 8524 |903£5 | 914=£5
E, (eV) | 1.46(2) | 1.37(2) | 1.36(2)

Upotrebom programa TABLE2CURVE, za najtanje
uzorke stakla iz ispitivanog sistema, na slici 4 (kriva 1- x=5,
kriva 2- x=10, kriva 3-x =15) prikazana je funkcija (4) i
njeno slaganje sa eksperimentalnim tackama. U ovom
slucaju, parametar a je visina platoa kome tezi funkcija.
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Slika 4. Parametarska funkcija fitovana prema

Jednacini (4) za halkogenide tipa Cu.AssySesq..: kriva

1-x=35, kriva 2-x=10, kriva 3-x=15

1000

Sprovodenjem identiénog postupka, kao u prvom
slu¢aju, za funkciju (4), odnosno traZzenjem prevojne tacke
kao 1 povlacenjem tangente kroz prevojnu tacku, odredena je
vrednost kratkotalasne granice. Vrednosti parametara a, b, c,
d, e, kratkotalasne granice i Sirine opticki zabranjene zone
dobijeni ovim postupkom za funkciju (4), dati su u tabeli 2.

Na osnovu srednjih vrednosti dobijenih na osnovu
primene funkcija datih izrazima (3) i (4) modeliran je

305



Tabela 2. Vrednosti parametara fita, kratkotalasne
granice i Sirine opticki zabranjene zone prema (4)

X, at% 5 10 15
a 509.69 | 660.82 | 732.29
b 40048 | -551.40 | -604.47

c 750.27 | 736.64 | 758.16
11622 | 132038 | 240.29

e 1.78 13.74 2.56
do(nm) | 8653 | 9174 | 925+4
E,(eV) | 1432) | 1352) | 1.34(2)

analiticki izraz zavisnosti Sirine opticki zabranjene zone u
amorfnom sistemu tipa Cu,AssoSesox kao funkcija
sadrzaja bakra.

Pokazano je da se zavisnost §irine opticki zabranjene zone
od atomskog udela bakra u sastavu stakla moze opisati
linearnom funkcijom:

E,=-0,0095-x + 1.48 (eV) (11)
gde je x — sadrzaj bakra u at %.
4. ZAKLJUCAK
Na osnovu ranije utvrdene eksperimentalne
vrednosti za Sirinu opticki zabranjene zone za staklo
AssgsSesyl;s  metodom  ekstrapolacije  zajednickog

linearnog dela krivih a=f(A) za uzorke razlicite debljine,
odabrani su odgovarajuci analiticki izrazi za kalkulaciju
ove veli¢ine pri vrednosti koeficijenta apsorpcije reda
velitine 10°cm™. Time je omoguéena procena Sirine
opticki zabranjene zone i kod uzoraka kod kojih nije
moguée primeniti standardne metode Stukea ili linearne
ekstrapolacije. Metod je neposredno primenjen
koriséenjem programskog paketa TABLE2CURVE, a na
eksperimentalne rezultate dobijene za stakla iz sistema
Cu,AsseSesox (za x=5, 10 1 15 at%). Utvrdena je linearna
zavisnost Sirine opticki zabranjene zone od sadrzaja bakra
u materijalu i odredeni su odgovarajuc¢i analiti¢ki
paramatri. Na osnovu toga moze se proceniti da se
izmenom sastava S$irina optickog gepa u ovom
poluprovodni¢kom sistemu moze podeSavati u intervalu
od 1.48 do 1.34 eV.
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Abstract: This paper presents the analysis of research with
the aim of determine the analytical method, which would
allow the determination of optical gap of semiconducting
glasses, in those cases when experimental data are such that
neither Stuke’s method nor linear extrapolation of dispersion
of refractive index cannot be applied. Relevant functions and
approach based on analytical analysis of experimental data
by using the program package “TableCurve™ 2D” are
presented. Optical gap of amorphous chalcogenides of type
was determined. It was noticed that the value of this
parameter is between 1.34 eV and 1.48 eV and that its value
depends on copper content in glass composition.
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