V poslednich letech projevuje intenzivni zajem
o praktické vyuziti techniky a metodiky vysokych
hydrostatickych tlakd i oblast biologickych véd.
V CR byl zachycen odpovidajici vyvoj v oblasti
potravinarstvi a tak technické a metodické poznatky
ziskané v oblasti vySe uvedeného badatelského
vyzkumu nachazeji své nec¢ekané, ale velmi ucelné
uplatnéni v ramci resortnich projekti MPO CR
a MZe CR.

TEORIE

Charakteristickym rysem védecké prace oddéleni je
tésné propojeni experimentalniho a teoretického
studia. Po dlouhou dobu byly experimentalni vysled-
ky konfrontovany s vypocty zaloZenymi na tzv. efek-
tivnim hamiltonianu, ktery odrazel magnetické
interakce a interakce v krystalovém poli.

Metoda efektivniho hamiltonianu je stale pouzi-
vana, je vSak zatiZena nutnosti urcit volné parametry
modelu srovnanim (fitem) s experimentalnimi daty.
Proto byla od pocatku devadesatych let vzristajici
pozornost vénovana metodam vypocti elektronové
struktury z prvych principti, kde jedinymi parame-
try, které je nutno specifikovat, je krystalova struk-
tura a typy atomt, z nichzZ je systém slozZen. V této
souvislosti byla a je zvlasté dulezitd spoluprace
Pavla Novaka a Jana KuneSe pfi vyvoji pro-
gramového souboru WIEN pouZivaného nékolika
sty pracovisti po celém svété. Diky jejich usili je
v tomto souboru zahrnuta fada programi umoz-
nujicich urc¢eni dulezitych vlastnosti magnetickych
systémi (spin-orbitalni vazba, orbitalni piispévky
k hyperjemnému poli, magnetooptika a dalsi).
BohuZel v magnetickych systémech vypocty
z prvnich principii ¢asto nepopisuji situaci uspo-
kojivé. Proto se jako zvlasté plodné ukazalo jejich
spojeni s metodou efektivniho hamiltonianu - para-
metry, které v pivodnim pfistupu bylo nutno urcit
simulaci experimentu, jsou nyni vypocteny z prvych
principti. Ur¢enim parametrt krystalového pole tak
bylo mozno 1épe pochopit chovani iontt vzacnych
zemin ve vysokoteplotnich supravodic¢ich [M. Divis,
V. Nekvasil, J. Alloys and Compounds, 323, 567
(200D)].

TENKE VRSTVY A POVRCHY
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I 4/ RozloZeni naboje v triangularni mriZce vortexa

Teoretickym problémem, ktery se béhem let stale
znovu vynoruje, je tlumeni pohybu magnetizace
v magnetickych kovech skupiny Zeleza. Nasim ori-
ginalnim piinosem zde je zapocitani spinorbitalni
vazby a kone¢né doby Zivota delokalizovanych 3d
stavli na Fermiho mezi. Problém byl feSen na rtzné
urovni, odpovidajici vypocetnim moznostem, které
byly v dané dobé k dispozici. Nedavno se Janu
Kunesovi a Vladimiru Kamberskému podarilo
skloubit tento problém s vypocty elektronové struk-
tury z prvych principt zminénymi vyse [Phys. Rev. B
65, 212411 (2002)].

Vysledky ziskané v laboratofi daleké infracervené
spektroskopie vedly k navrZeni zcela nové teorie
dynamiky supravodivych vird, jez dokazala vysvétlit
vysledky meéreni provedenych nejen v této, ale
i v jinych laboratorich, jez byly téZ s ptvodni teorii
v rozporu. V limité nulové frekvence tento pristup
objasnil dvoji zménu znaménka Hallova jevu,
povazovanou za jednu z nejzahadnéjsich vlastnosti
supravodi¢t. Ve svych dutsledcich to vedlo J. Ko-
lacka, P. Lipavského a E. H. Brandta i k rozsireni
Ginzburg-Landauovy teorie supravodic¢i [Phys. Rev.
Lett. 86, 312 (2001)], do niZ se podarilo zahrnout
i pritomnost elektrického pole v supravodicich.
Rozsirena teorie umoznila poditat i naboje supravo-
divych vird a dokazala vysvétlit zahadny rozpor mezi
nabojem supravodivych virt predpovidanym BCS
teorii a experimentalné pozorovanou skutec¢nosti
(viz obr. 4).

Jan Kocka, Vladimir Chab, Zdenek Chvoj

Vznik tohoto oddéleni v roce 1990 byl odrazem rych-
le rostouciho vyznamu tenkych vrstev a skutec¢nosti,
Ze prave pro tenké vrstvy je dtlezité znat strukturu

a dynamické vlastnosti povrchi. Tato idea se také
odrazila na zakladnim ¢lenéni do dvou skupin. Prvni
z nich byla nejprve zamérena na piipravu a charak-
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terizaci tenkych vrstev amorfniho hydrogenizo-
vaného kiemiku (a-Si:H) a mikrokrystalického
kfemiku (nc-Si:H), které lze nanaset na nejraznéjsi
substraty. Oba tyto materidly se pouZzivaji v radé
aplikaci, napriklad v plochych displejich ¢i foto-
voltaickych clancich. Studovan byl také porézni
kfemik a nejnovéji kfemikové nanokrystaly. Druha
skupina se zameérila na experimentalni studium
povrcht polovodic¢d, pfevazné monokrystalického
Si, ktery je zakladnim materialem mikroelektroniky.
Experimentalni a teoretické studium povrchové
difuze je dilezité jak pro mikroelektroniku, tak pro
radu chemickych procest, napiiklad katalyzatory.

PRIPRAVA A CHARAKTERIZACE TENKYCH
VRSTEV RUZNYCH FOREM KREMIKU

Mo

stale studium a-Si:H, zahajené jiz v sedmdesatych
letech. I kdyZ nékteré spole¢né prace s Milanem
Vanéckem, ktery preSel do oddéleni optickych krys-
talli, se tykaly jeSté optickych vlastnosti, zejména
tzv. absolutni CPM metody resp. rozptylu svétla
v uc-Si:H, hlavnim smérem této skupiny se stalo
studium transportnich vlastnosti.

Vyznamnou roli sehrala spoluprace s Gytisem
Juskou z university ve Vilniusu, ktery je spolu-
autorem rady praci. Soucin pohyblivosti (%) a doby
Zivota (7) elektond a dér kontroluje sbér fotoge-
nerovanych nosi¢t. Mezi hodnotami (x7) ur¢enymi
pomoci tzv. doby priletu - TOF (Time of Flight) a ze
stacionarni fotovodivosti (duleZité pro slunecni
¢lanky), byly c¢asto zna¢né rozdily. Na unikatnim
samonosném vzorku a-Si:H, na jehoZ piipravé
a samoziejmé i na automatizaci metody TOF se
vyrazné podilel Emil Sipek, se jednoduchym trikem
podarilo prokazat izotropii driftové pohyblivosti
elektronti a vyloucit anizotropii, jako jinymi autory
navrzené vysvétleni. V rozsahlé praci [J. Kocka, C. E.
Nebel, C. D. Abel, Phil. Mag. B 63, 221 (1991)] pak
byl tento pt-problém podrobné objasnén.V sérii
praci se podarilo prokazat, Ze pii silném osvétleni,
vedoucim ke vzniku proudii omezenych pros-
torovym nabojem (SCLC), lze metodu TOF vyuzit
pro méreni na realnych (tenkych) fotovoltaickych
¢lancich a v tzv. ,post-transit moédu studovat
i zmény v poc¢tu metastabilnich defektd v a-Si:H.
Méfeni v subnanosekundové oblasti, pri nizkych
teplotach a pii extrémnich elektrickych polich
umoznilo pochopit mechanismus transportu a to
i ,horkych elektronti“, ale také povahu bimole-
kularni rekombinace v a-Si:H [G. JuSka, J. Kocka,
M. Viliunas, K. Arlauskas, Phys. Rev. B 51, 16668
(1995)], ktera je ,motorem“ jeho svétlem induko-
vané degradace, kritické pro fotovoltaické ¢lanky.

V nékolika spole¢nych pracich s Janem Taucem,
ktery na Brownové université v Providence rozvinul
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fotomodula¢ni spektroskopii, byla tato metoda
pouZita pro studium metastabilnich stavii v dopo-
vaném i nedopovaném a-Si:H. Vyuziti rubinového
laseru ke zrychlené degradaci nam umoznilo porov-
nat mnoho vzorku a-Si:H z rtiznych laboratori a ilus-
trovat vliv posuvti Fermiho meze.

Zkusenosti s transportnimi vlastnostmi a-Si:H
a silna fotoluminiscence tzv. porézniho kiemiku pii
pokojové teploté, objevena L. Canhamem, nas vedly
k navrzeni a ziskani projektu Evropského
Spolecéenstvi ,Non-Conventional Preparation of
Light-Emitting Silicon, its Transport and Optical
Properties® (1993), ktery na fadu let ovlivnil
zaméreni skupiny. Provedli jsme méreni na Siroké
Skale vzorkid porézniho Si, ziskanych od partnerda
v projektu ES, ale také vyrobenych v Oddéleni
polovodi¢t FZU. MnoZstvi nashromazdénych expe-
rimentalnich dat a zejména vyuziti samonosnych
vrstev umoznilo vytvorit jednoduchy model trans-
portu v poréznim Si. Tento model byl na pozadani
prezentovan na konferenci v Koébe (1995) a pozdéji
jako kapitola [I. Pelant, A. Fejfar a J. Kocka,
Transport Properties of Porous Silicon] v mono-
grafii Structural and Optical Properties of Porous
Silicon Nanostructures, Gordon and Breach Sci.
Publ., Amsterdam 1997.

Pro praktické vyuziti naptiklad ve svitivych
diodach je treba zvladnout elektroluminiscenci,
u které na rozdil od fotoluminiscence (buzené
svétlem) je podstatny pravé transport nosicu.
Podarilo se vybudovat vysoce citlivou aparaturu pro
méfeni kvantové ucinnosti elektroluminiscence
(s citlivosti 10 ' %). Hned jedny z prvnich vysledki
na této aparature ziskané byly velmi zajimavé.
Elektroluminiscen¢ni diody, pripravené v Royal
Institute of Technology ve Stockholmu, mély na
svété mezi prvky z porézniho Si nejvyssi uc¢innost
(cca 0,2%), detailni studium vSak odhalilo jejich
¢asovou nestabilitu. To byl jeden z divodi, proc se
nas zajem soustiedil na jinou formu svétloemitu-
jiciho kfemiku, a-Si:H s vysokym obsahem vodiku
(20-45 at. % H). Po vyhodnoceni detailnich méfeni se
ukazalo, Ze ani tento material neni aplika¢né zaji-
mavy jako luminofor, ale byla objevena jeho jina,
velmi zajimava vlastnost - schopnost okamzité krys-
talizace vlivem elektrického pole za pokojové teplo-
ty [P. Fojtik, K. Dohnalova, T. Mates, J. Stuchlik,
I. Gregora, J. Chval, A. Fejfar, J. Kocka a 1. Pelant,
Phil. Mag. B 82, 1785 (2002)].

JiZ nékolik let jsou jako nejperspektivnéjsi mate-
rial pro emisi svétla studovany ve spolupraci s MFF
UK a pracovisti ve Strasbourgu, Vilniusu, resp.
Stockholmu kiemikové nanokrystaly. At uz byly
vzorky pfripraveny v Australian National Univer-
sity (Canberra) implantaci Si* iontti do kfemenného
skla nebo zabudovanim Si nanokrystald do SiOo
matice (tzv. sol-gel metodou, pouzivanou i u nas),
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1/ Vzorek a-Si:H s vysokym obsahem vodiku na sklenéné podloZce pokryté vodivym a prihlednym kontaktem
(ITO) s hornim Ni kontaktem pred (a) a po aplikaci elektrického pole (b). Opticky mikrograf (c) s vyznacenymi body,
kde byla méfena Ramanova spektra (d) ilustrujici homogenitu vzniklého polykrystalického Si.

predbéznid meéreni na téchto vzorcich naznacuji
mozZnost optického zisku [J. Valenta, K. Luterova,
R. Tomasiunas, K. Dohnalova, B. Honerlage,
L. Pelant: Optical gain measurements with variable
stripe length technique, in Towards the first sili-
con laser, Ed. by L. Pavesi, S. Gaponenko and L. Dal
Negro, NATO Science Series II. Mathematics,
Physics and Chemistry - Vol. 93, Kluwer Academic
Publishers Dordrecht 2003, s. 223]. Pokud se tyto
vysledky potvrdi, oteviela by se cesta ke kifemikové-
mu laseru a revolu¢nim zménam v elektronice.
Radu zmén v oddéleni vyvolala v roce 1997 insta-
lace vysokovakuového mikroskopu firmy Omicron,
vyuZzivajictho meziatomovych sil a tunelového jevu
(tzv. AFM / STM - Atomic Force Microscope / Scan-
ning Tunneling Microscope). Jednim z netradi¢nich

zaméru je snaha vyuzit hrotu STM k injekci elek-
tront a studiu elektroluminiscence s vysokym pros-
torovym rozliSenim. Podafilo se zabudovat do STM
citlivy opticky sbérny systém a ziskat prvni
yfotonové mapy*, tj. dvourozmérné zobrazeni spek-
tralné integrované intensity luminiscence z povrchu
stiibra s rozli$enim nékolika nanometrti [viz Cs. ¢as.
fyz. 52, 4 (2002)].

Zatimco dopovany uc-Si:H byl fadu let vyuzZivan
jako soucast a-Si:H fotovoltaickych c¢lankt, teprve
pracovnici univerzity v Neuchatel ukazali roku 1994,
Ze nedopovany uc-Si:H mize sam byt fotocitlivou
c¢asti téchto c¢lankt. Skutecnost, Ze na rozdil od
a-Si:H pfi silném osvétleni nedegraduje, vyvolala
celosvétovy zajem o tento material. Slozita struktu-
ra puc-Si:H, ktery je tvoren jak krystalky kiemiku
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J. Kocka, Appl. Phys. Lett. 74, 1475 (1999)].
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2/ Princip kombinovaného AFM méreni, kde je také naznacena struktura uc-Si:H vzorku, sloZena z malych
krystalickych zrn (~10 nm) usporadanych do velkych zrn (~ 100 nm) oddélenych hranicemi zrn nebo amorfni
mezifazi. Vodivé AFM raménko, jehoZ tvar a rozméry jsou zobrazeny na vioZzeném snimku z fadkovaciho
elektronového mikroskopu, rastruje po povrchu a zaznam jeho vychylky vytvéari topografickou mapu. Nezavisle Ize
zaznamenavat i proud vyvolany napétim prfiloZenym mezi vodivy hrot a spodni NiCr elektrodu. Na profilu topografie
podél naznacené Sipky Ize rozlisit malé krystalické zrno (pozice 500 nm) podle signalu v lokalnim proudu

od struktury v amorfni oblasti (pozice 650 nm), kde proud zustava nizky. Podle [B. Rezek, J. Stuchlik, A. Fejfar,
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(c-Si), tak zbytky amorfniho Si a také hranicemi c-Si
zrn, vyvolala fadu otazek a problémi. Vzhledem
k relativné vysoké vodivosti uc-Si:H bylo obtizné
pouzit metodu TOF, a proto byla, opét ve spolupraci
s Gytisem Juskou, navrZena nova metoda [G. Juska,
K. Arlauskas, M. Viliunas a J. Koc¢ka, Phys. Rev. Lett.
84, 4946 (2000)] urcovani pohyblivosti nosici
oznacena jako CELIV (Carrier Extraction in
Linearly Increasing Voltage), jeZ vyuziva odezvu na
linearné rostouci napéti.

Praveé instalovany AFM mikroskop umoznil urcit
topografii pc-Si:H. Vyuzili jsme rozdilti ve vodivosti
uc-Si:H a a-Si:H a upravili AFM mikroskop tak, Ze
umoziioval soucasné meéreni topografie i lokalnich
proudt s nanometrovym rozliSenim. To umoznilo
provést jednoznac¢nou identifikaci i téch nejmensich
zrn c-Si (viz obrazek a referenci v ném) a postupné
pochopit mechanismus rdstu i transportu v uc-Si:H.

Vybudovali jsme dvé metody urc¢ovani tzv. difuzni
délky (Lg), ktera charakterizuje vzdalenost dobéhu
fotogenerovanych nosi¢t pred jejich ,zanikem*
rekombinaci. Nejprve metodu SSPG (Steady State
Photocarrier Grating) umoziujici urc¢ovat Lq podél
substratu s tzv. koplanarnimi kontakty a poté meto-
du SPV (Surface Photo-Voltage), vyuZivajici tzv.
»sendvi¢“ geometrie pro urceni Lg kolmo k substra-
tu. Zejména u SPV metody se podarilo zvysit
citlivost této jinak standardni metody, rozsitit jeji
spektralni obor a rozvinout podrobné modelovani.
Porovnani témito metodami ziskanych hodnot Lg
jasné indikovalo anizotropii transportnich vlastnosti
v nékterych vzorcich uc-Si:H. Vyuzitim zkuSenosti
se stiidavou elektrickou vodivosti na chalkogennich
sklech, ktera dovoluje vyloucit jinak obtizné
odstranitelny vliv kontaktd v ,sendvi¢“ geometrii
a jejim porovnanim se stejnosmérnou elektrickou
vodivosti, mérenou s koplanarnimi kontakty
(neovlivityjicimi méreni), se podafilo anizotropii
transportu jednoznac¢né potvrdit.

Z méteni teplotni zavislosti vodivosti byly ziskany
hodnoty aktivacni energie (E,) a tzv. predfaktoru
(0p). Jejich korelace s krystalickym podilem
a velikosti krystalickych zrn, jejichz rist byl popsan
pomoci tzv. ,Voronoi siti“, umoznila vytvorit model
transportu v uc-Si:H [J. Kocka, H. Stuchlikova,
J. Stuchlik, B. Rezek, V. Svréek, P. Fojtik, I. Pelant,
A. Fejfar, Solid State Phenomena V 80-81, 213
(2001)]. Ten je zaloZen na mikroskopickém pozo-
rovani jak tzv. ,malych“ zrn (10-30 nm), tak jejich
agregati, kterym tikame ,velka zrna“ (100-300 nm).
Pravé hranice mezi ,velkymi zrny“ jsou spojeny
s potencidlovymi bariérami, zplsobujicimi posuv
transportni drahy. Velka zrna maji vétsinou sloup-
covity tvar a jsou pri¢inou anizotropie transportu.
V nékterych pripadech, napriklad u a-Si:H/ pc-Si:H
supermiizZek, jsou i tato zrna izotropni, coZ bylo
urc¢itym prekvapenim. V poslednich letech se
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skupina soustiedila na zkoumani vlastnosti pc-Si:H,
pripraveného pii teplotach podlozky Ts < 100 °C.
Optimalizace vlastnosti uc-Si:H pri téchto teplotach
umozni vyuZit jako substrat flexibilni polymery,
¢imZ se oteviou nové moznosti jeho praktického
vyuziti (,,rolety” s displeji ¢i fotovoltaickymi ¢lanky).

TVORBA ROZHRANI KOV-POLOVODIC:
STRUKTURA, ELEKTRONOVE STAVY
A DYNAMIKA

Prvé roky existence skupiny struktury a dynamic-
kych vlastnosti povrchi byly vénovany vymezeni
nového programu, ktery byl zaloZen piedevSim na
Siroké mezinarodni spolupraci. Byl vypracovan
spole¢ny projekt s Fritz Haber Institut der Max
Planck Geselschaft na sledovani difuze a dynamiky
alkalickych a plynnych adsorbatt na kovovych sub-
stratech pomoci fotoelektronového emisniho
mikroskopu (PEEM). Diky mezoskopickému
rozliSeni mikroskopu (~ 100 nm) byla ukazana role
defektli povrchu na zna¢ném rozptylu experimental-
nich hodnot povrchového difuzniho koeficientu.
Experimentalni prace probihaly v oddéleni fyziky
povrchtt FHI a v ramci projektu zde byly rovnéz
vypracovany tfi disertac¢ni prace studentti z Prahy.
Dilezitost vysledku vyplyva z faktu, Ze difuze hraje
urcujici roli v procesech rilistu, katalyze a jinych
reakcich na povrchu pevnych latek. Pii makro-
skopickém meéreni je hodnota difuzniho koeficientu
dana predevsim morfologii povrchu a hustota defek-
ti urcuje vysledek. Pokud technologie pracuje se
submikronovymi vzdalenostmi, dominuje piispévek
difuze na neporuseném povrchu, ktery se obvykle
radové odliSuje. Pii béZném vyhodnoceni experi-
mentu je povrch povazovan za ttvar, ktery ma pouze
jednu energetickou bariéru, kterou musi pohybujici
se elektron prekonavat. Mikroskopicka pozorovani
a teoretické vypocty ukazuji na pritomnost minimal-
né dvou bariér na geometricky idealnim povrchu.
Proto bylo v ramci uvedeného projektu pristoupeno
v naSem oddéleni k formulaci nového modelu pro
vypocty povrchového difuzniho koeficientu v pri-
tomnosti dvou neekvivalentnich adsorp¢nich center.
Byla ukazana silna zavislost difuze na pokryti i pro
systémy bez interakce mezi adsorbovanymi atomy.
Jako funkce pokryti ma difuzni koeficient skokovy
pribéh a pro nékteré systémy vykazuje lokalni extré-
my, zcela ve shodé s vysledky experimentti [Z. Chvoj,
H. Conrad, V. Chab, Surf. Sci. 442, 455 (1999)].
Experimentalni urceni difuzniho koeficientu je
VVVVVV pro povrchy polovodict.
Faktory, které komplikuji pfimou interpretaci inter-
akce mezi adsorbaty a substratem, je piitomnost
chemickych reakci a zavislost atomové struktury
povrchu na pokryti. Pfes svou extrémni dutleZitost
pro technologii je mnoZstvi tdaji o diftzi na



83/ Zaznam Ssifeni (5x1) struktury Au na povrchu
Si(111)-7x7 v redlném case pomoci PEEMu

v kombinaci se SZ. K difuzi atomt Au dochazi
v pritomnosti usporadané faze bez viditelné
pfitomnosti gradientu koncentrace.

povrsich polovodi¢i mizivé. Zakladni mechanismy
tepelné stimulované difuze na povrchu polovodice
byly demonstrovany v ramci spoluprace oddéleni
s PEEM laboratofi u zdroje synchrotronového
zareni (SZ) ELETTRA v Terstu. Podrobna studie
systému Au/Si(111) ukazala preferencni Siteni
usporadanych fazi na povrchu, tj. extrém difuzniho
koeficientu pii odpovidajicim pokryti [J. Slezak,
M. Ondfejc¢ek, Z. Chvoj, V. Chab, H. Conrad, S. Heun,
Th. Schmidt, B. Ressel, K. C. Prince, Phys. Rev. B 61
(2000-I) no. 23]

Podobné problémy byly rovnéZz feSeny teoreticky.
Pomoci metody renormaliza¢ni grupy byly stu-
dovany usporadané faze v systému adsorbovanych
atomli na povrchu se dvémi adsorpénimi centry.
Vysledky potvrzuji, Ze difuzni koeficient v oblasti
usporadanych fazi obvykle nabyva extrémnich hod-
not. Pro tyto systémy se ukazaly zajimavé fazové
diagramy vzniku usporadanych dvourozmeérnych
fazi pri nizkych teplotach. Zavislost kritické teploty
na pokryti ma nemonoténni pribéh [A. A. Tara-
senko, Z. Chvoj, L. Jastrabik, F. Nieto, C. Uebing,
Phys. Rev. B 63, 165423 (2001)]. Obrazky ziskané
pomoci PEEMu ukazuji, Ze v prostoru difuzni zény
na rozhrani mezi Au a Si mize byt pritomny velky
gradient koncentrace v podobé skokového
rozdéleni atomt na povrchu. Takovy systém je
daleko od rovnovahy. Analytické vypocty difuznich
koeficientli v nerovnovaznych systémech ukazaly na
odchylky od rovnovaznych hodnot a na jejich
¢asovou zavislost. Tento jev je disledek nelinearity
chovani systému s velkym gradientem pokryti
[M. Masin, I. Vattulainen, T. Ala-Nissild, Z. Chvoj,
Surf. Sci. 529, L256 (2003)].

Vysledky obou projektd méieni difuzniho koefi-
cientu na povrsich pevnych latek ukazuji na nezbyt-

SEKCE FYZzIKY PEVNYCH LATEK

nost vyuziti dvou experimentalnich nastroji pro
spravnou interpretaci makrosopickych dat. Prvym
je urc¢eni mechanizmu difuze na mikroskopické
urovni, tj. pocet energetickych bariér na povrchu,
jejich vyska a symetrie rozloZeni, morfologie, pfi-
tomnost poruch. Vhodnym nastrojem pro tyto ucely
jsou rastrovaci sondové mikroskopy, jako STM.
Druhym faktorem je ziskani informaci o strukture
a o chemickém stavu povrchu béhem difuzniho pro-
cesu. Idealnim pristrojem je kombinace PEEMu
a SZ. Pristupu k SZ je vénovan zvlastni ¢lanek, proto
nasledujici ¢ast bude vénovana aplikaci STM ve
studiu struktury, dynamiky a elektronovych stavi
adsorbatt a adsorbovanych vrstev.

Systematicky je studovan povrch monokrysta-
lického kremiku, ktery je stale technologicky
nejdialezitéjsim polovodi¢em. Hlavni snahou je
prokazat, Ze jeho uplatnéni bude pokracovat i pri
postupujici miniaturizaci, s pouzitim nanotech-
nologii. Vlastnosti latek se vyrazné méni pii pre-
chodu od atomu k makroskopickému objemu. Pii
rozmérech radové nanometrt se predevsim uplatiu-
ji kvantové efekty. P¥i depozici malého mnoZstvi
kovu vznikaji nanodratky, Kklastry a jiné objekty
s rozméry idealnimi pro kvantovy rezim. V nasi
laboratofi je studovana tvorba rozhrani mezi Si(111)
a tfemi riznymi kovy, Pb, Au, Cu a jejich piipadnou
kombinaci. Vybér kovi je dan reaktivitou s po-
vrchem. Reaktivni kovy (Cu) maji tendenci tvofrit
malé klastry na rozdil od nereagujicich kovi (Pb),
které vytvareji nanoobjekty c¢asto s vlastnostmi
kvantového charakteru. Na obrazcich je mozaikova
struktura Pb na povrchu Si(111), kde atomy olova
vytvareji Tetizky. V pravé cCasti obrazku je experi-
mentalné urc¢end lokalni hustota stavi (LDOS) na
retizcich, ktera méa zretelné kvantovy charakter
[B. Ressel, J. Slezak, K. C. Prince, V. Chab, Phys. Rev.
B 66, 035325 (2002)].

Rastrovaci tunelova spektroskopie STS je
piirozenou soucasti STM. Béhem sbéru topografic-
kého obrazku se sonda miize zastavit na kterémkoli
misté a promérit I/V ktivku, obvykle v rozsahu od
-2 do +2 V. Derivace ktivky je prfimo LDOS v misté
polohy hrotu. STS se proto pouziva ke zjisStovani
charakteru vrstvy (mozaikova vrstva je polovo-
dicového charakteru, jak je patrné z pasu zaka-
zanych energii) a je to veli¢ina pifimo srovnatelna
s teoretickymi vypocty. Timto zplsobem Ize
c¢asteéné odstranit nevyhodu STM - nema moznost
piimé chemické identifikace prvki - a porovnanim
namétené a vypoctené LDOS lze dosahnout prvkové
identifikace objektd na povrchu. Z téchto divodi
byla v nasem oddéleni vytvoiena vypocetni a si-
mula¢ni skupina, kterd pouZiva vypocetni kod
CRYSTAL 98. Elektronova struktura je studovana na
zakladé DFT-LCAO formalismu a STM obrazky jsou
simulovany pomoci Tersoffova-Hammanova modelu.
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4/ Mozaikova struktura atomu izoelektronovych kovi na povrchu Si(111). V levé cdsti je STM obrazek obsazenych
stavu (cca 30 x 30 nm). V prostiedni ¢asti jsou STS spektra LDOS olova snimané na retizcich. Jednotlivé barvy
predstavuji rizné vzdalenosti hrotu od povrchu béhem méreni. Simulovany STM obrazek (cca 1,3 x 1,5 nm)
mozaikové struktury cinu na Si(111) povrchu je v levé casti, vétsi kruhové objekty predstavuji rady atomd cinu,

které se stfidaji s fadami atom( Si.

Vysledek je vidét v podobé simulovaného STM
obrazku mozaikové struktury Sn na Si(111) povrchu.

Zarodky novych objektti na povrchu mohou mit
tvar dvou- nebo tfidimenzionalnich ostrivkd. Z to-
hoto hlediska je rozhodujicim parametrem frek-
vence preskoki atomt mezi jednotlivymi vrstvami.
Prechod atomid je dan dodatec¢nou energetickou
bariérou (Ehrlichova-Schvoblova bariéra) jejiz
urc¢eni pro konkrétni materidly je technologicky
velmi dulezité. V oddéleni tenkych vrstev byla vypra-
covana mikroskopicka teorie, ktera umoziuje ana-

OPTICKE KRYSTALY

lyzovat experimentalni data a odstranuje rozdily
v interpretaci experimentid za rtznych teplot. Test
byl proveden pro piipad systému Ag/Ag(111)
[Z. Chvoj, M. Tringides, Phys. Rev. B 66, 035419
(2002)].

Mezinarodni uznani prace skupiny se odrazi mimo
jiné v rozhodnuti poradat v roce 2003 vrcholnou
evropskou konferenci o fyzice povrchi (ECOSS22)
v Praze. Od roku 1995 poradame také pravidelné
workshopy s bohatou mezinarodni ucasti, jez jsou
vénované dynamice adsorbovanych atom.

Milan Vanécek, Jan Rosa, Martin Nikl

Oddéleni optickych krystali navazuje na byvalé
oddéleni materidlového vyzkumu. Materidlovy
vyzkum v nasem oddéleni se déli do tii ¢asti: 1) tech-
nologie piipravy novych materiald, 2) jejich experi-
mentalni charakterizace a 3) teoretické objasnéni
procesu ruistu a optickych a elektronickych vlast-
nosti. Tematicky to predstavuje pripravu a charak-
terizaci novych perspektivnich materiald pro
fotoniku a fotovoltaiku v kombinaci zakladniho
badatelského vyzkumu a cileného vyzkumu.

Studuji se 3 zakladni tematické okruhy:

e scintilatory (cilené pro lékaiské aplikace
a detektory uzivané ve fyzice vysokych energii),

e CVD diamantové vrstvy (cilené pro elektronické
a biologické aplikace),

¢ slune¢ni ¢lanky na bazi amorfniho, nanokrystal-
ického a mikrokrystalického kifemiku.
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Optické vlastnosti materialt se Sirokym zakazanym
pasem jsou zakladni informaci pro vétSinu
aplika¢nich sméri, jako jsou pamétové elementy,
modulatory, lasery, sensory, scintilatory apod.
Mnohé materialy jsou nyni pripravovany jako hete-
rosystémy se samoorganizovanou nanoskopickou
slozkou (s rozmeéry jednotek az stovek nanometri),
ktera ma unikatni luminiscen¢ni charakteristiky.
Tvorba, stabilita a specifické vlastnosti této
nanoskopické mikrofaze jsou systematicky stu-
dovany od poloviny devadesatych let, pricemzZ byl
v oddéleni vyvinut originalni materidlovy systém na
bazi dopovanych monokrystali CsCl a CsBr [M. Nikl,
K. Nitsch, K. Polak a kol., Phys. Rev. B 51, 5192 (1995)].
V souvislosti s timto vyzkumem probiha teoretické
zpracovani dynamiky excitovanych stavii emisnich



