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Petr Dub je docentem na Ustavu fyzikalniho inzenyrstvi Fakulty strojniho inZenyrstvi VUT
v Brné. Narodil se 17. srpna 1955 v Jihlave, po maturité na gymnaziu s matematicko-fyzikalnim
zaméeienim v Brn€, Kienové 36 studoval v letech 1974—-1979 na Ptirodovédecké fakulté Univerzity
J. E. Purkyné v Brn¢ (dnes Masarykova univerzita) obor fyzika pevnych latek. Po ukonceni
vysokoskolského studia byl ptijat ke studijnimu pobytu na Pfirodovédecké fakulte¢ UJEP v Brng,
kde v roce 1980 ziskal titul doktor pfirodnich véd a kde v témz roce zah4jil interni aspiranturu.
Po jejim ukonceni vroce 1985 obhgjil na Fyzikdlnim tstavu SAV v Bratislavé kandidatskou
disertacni praci Optické vlastnosti dielektrik z hlediska Ewaldovy dynamické teorie difrakce a byla
mu piiznana védecka hodnost kandidata fyzikalné-matematickych véd v oboru teoretickd fyzika.
V roce 1992 se habilitoval na Ptirodovédecké fakulte¢ MU a byl jmenovan docentem pro obor
fyzika kondenzovanych latek a akustika.

V roce 1984 nastoupil na Katedru fyziky Strojni fakulty VUT, kde pracoval nejprve jako
odborny asistent a od roku 1992 zde ptsobi ve funkci docenta. Po vzniku Ustavu fyzikalniho
inzenyrstvi FSI VUT v roce 1994 se stal vedoucim jeho odboru fyziky pevnych latek a povrcha
a vedl jej az do roku 1999. V letech 1990-1996 byl prodékanem FSI VUT pro vzd€lavaci Cinnost
a poté, v letech 1997-2003, zastaval funkci prorektora VUT pro vzdélavaci Cinnost. Podili se na
modernizaci a transformaci studia na vysokych Skoldch a na rozvijeni evropské spoluprace ve
vzdélavani. Od roku 1997 je predsedou Edi¢ni rady VUT a Knihovni rady VUT.

Jeho védecka a odborna ¢innost je zamétena na fyziku pevnych latek a povrchii a na studium
interakce Castic a zafeni s povrchy v souvislosti s aplikaci iontové-svazkovych technologii.
Dosazené vysledky (zejména algebraicka formulace Ewaldovy dynamické teorie difrakce
a nalezeni feSeni v uzavieném tvaru s aplikacemi na problémy fyziky povrchl) byly publikovany
v 1 monografii a 40 ptivodnich pracich v mezinarodnich védeckych ¢asopisech nebo ve sbornicich
konferenci a nachéazeji odezvu v mezinarodni védecké komunité. Systematicky spolupracuje se
zahrani¢nimi pracovisti a rovnéz se podili na organizaci pravidelné¢ poradanych mezinarodnich
letnich Skol z oblasti fyziky a inzenyrstvi povrchll. Zabyva se rovnéz obecnymi otazkami fyziky
a jeji historii.

Pedagogické Cinnosti se vénuje od ukonceni vysokoskolského studia. Pfednasi v bakaléaiském,
magisterském a doktorském studiu. Vyznamné se podilel na pfipravé a zavedeni
interdisciplinarniho studijniho oboru Fyzikalni inzenyrstvi na FSI. V tomto oboru zavedl
a prednasi profilové pfedméty zejména z oblasti kvantové a statistické fyziky a fyziky pevnych
latek a povrchii, vede seminaf pro diplomanty a je Skolitelem doktorandi, z nichz dva jiz studium
uspésné ukoncili. Prednasi také specializované kurzy na Prirodovédecké fakulté MU. Je rovnéz
¢lenem nékolika oborovych rad a komisi pro magisterské a doktorské studium a komisi pro statni
zavérecné a doktorské zkouSky na FSI VUT, Ptirodovédecké fakult¢ MU a Univerzité Hradec
Kralové.

Trvale pecuje o rozvoj fyzikalniho vzdélavani na vysokych i stiednich Skolach. ZkuSenosti
z vedeni zakladniho kurzu fyziky ho ptivedly k pfipravé ceského vydani celosvétové uzivané
vysokoskolské ucebnice D. Halliday, R. Resnick, J. Walker: Fyzika. Nakladatelstvi VUTIUM —
PROMETHEUS, Praha — Brno 2000 a 2003.

V letech 1997-2003 byl ¢lenem Védecké rady VUT, od roku 2000 je ¢lenem Védecké rady
Ptirodovédecké fakulty MU. Po dvé funkéni obdobi (1994—-1999) pracoval v komisi Grantové
agentury Ceské republiky, podilel se na periodickém hodnoceni UFM AV CR. Od studentskych
dob aktivné pusobi v Jednoté ceskych matematikt a fyzikii; za tuto ¢innost mu byla v roce 1993
udélena Pamétni medaile za zasluhy o rozvoj matematiky a fyziky a vroce 2002 obdrzel
Pedagogické vyznamenani JCMF. V letech 1992-2000 byl &lenem Ceského komitétu Mezinarodni
unie pro Cistou a aplikovanou fyziku (IUPAP).



1 INTERAKCE SVETLA S LATKOU: MAKROSKOPICKY
A MIKROSKOPICKY MODEL

Jednim z nejzajimavéjSich problémil ve fyzice je interakce svétla s latkou. Pravdépodobné kazdy
zna odraz a lom svétla na rozhrani mezi dvéma prostiedimi. Pokud svétlo vstoupi na takové
rozhrani mezi dvéma prostiedimi, paprsek se rozdéli na dva: prochazejici (lomeny) paprsek Sitici
se do druhého prostiedi a odrazeny paprsek, ktery se $iti zpét do prvniho prostiedi. Geometricky
zakon odrazu byl znam jiz ve starém Recku. Zakon lomu byl objeven experimentalné W. Snellem
vroce 1621. Teoretické vysvétleni téchto jevl se postupné zdokonalovalo pocatkem 19. stoleti,
kdyz byla objevena interference a difrakce svétla a vznikla vinové optika.

Problém odrazu a lomu svétla, které vstupuje do opticky hustSiho prostiedi, byl studovan
A. Fresnelem, ktery v roce 1823 odvodil Snelliiv zakon lomu na zakladé€ pfedstavy o kmitani éteru.
O téchto vibracich éteru se predpokladalo, Ze urcuji jak intenzitu, tak polarizaci svétla. Bylo potom
prokdzano, ze svétlo jsou Cist¢ pificné vlny, coz vysvétlilo pozorovani interferencnich
a polariza¢nich jevl. Fresnel rovnéz odvodil vyrazy pro odraz a prichod svétla rozhranim, které
nyni nesou jeho jméno. Skute¢na podstata svétla vSak zistala nejasnd az do roku 1873, kdy J. C.
Maxwell zformuloval své Ctyfi rovnice elektromagnetismu, z nichz vyplynulo, Ze svétlo jsou
elektromagnetické viny. Fresnelovy vysledky se nyni daly ziskat feSenim Maxwellovych rovnic
s uvazenim spojitosti elektromagnetickych poli prav€é na hranici mezi dvéma homogennimi
a isotropnimi prostiedimi, kterd maji rizny index lomu [1].

Odrazené svétlo pfinasi cenné informace o elektronové struktuie povrcht. V klasickych
knihach vénovanych interakci svétla s krystaly je Casto ignorovana skutecnost, Ze pevna latka ma
povrch. Obvykle je to opravnéné, protoze svételny paprsek vstupuje dostateéné hluboko do
materidlu. Pfi experimentalnim studiu odrazeného svétla se predevsim zkouma dielektrickd odezva
objemu materialu, pricemz ptispévky povrchu obvykle jsou malé. Interpretace vysledkl této
objemové odezvy je dokonale propracovana a pro vétSinu materidli vysledky meéteni piimo
udavaji charakteristiky materialu, jako je dielektrickd funkce (relativni permitivita) nebo index
lomu.

Na odraz svétla ma podstatny vliv kvalita povrchu. Kdyz je povrch drsny, svétlo se difuzné
rozptyluje, zatimco je-li dobfe vyleStén, objevi se dokonaly zrcadlovy odraz. Pokud je povrch
pokryt tenkou vrstvou z jiného materialu, objevi se interferencni prouzky. Tyto jevy jsou dokonale
popsany v ramci fenomenologické optiky, v niz je latka povazovana za kontinuum. Staci pfitom
znat indexy lomu materiall, jez tvofi dany vrstevnaty systém. Tento pfistup je pouzitelny, pokud
charakteristické rozmeéry, napt. tloust’ka tenké vrstvy, jsou vétsi nez vinova délka svétla.

Klasicky popis odrazu na rozhrani je zalozen na piedstave, ze povrch je nekone¢né tenka
vrstva. Povrch je potom matematickou rovinou mezi dvéma oblastmi, které jsou popsany riznymi
objemovymi materidlovymi charakteristikami. Pfedstava o jejich ndhlém skoku na rozhrani je vSak
prilis hrubd, chceme-li porozumét jeviim, jako jsou zmény odrazivosti v disledku adsorpce plynt
nebo povrchova optickd anisotropie (Surface Induced Optical Anisotropy — SIOA) [2]. Tyto
procesy nastavaji na povrchu a ovlivituji optickou odezvu, ale nelze je zahrnout do jednoduchého
fresnelovského popisu.



Nejjednodussi zpiisob jak jit za tento objemovy popis, je piidat k modelovému popisu
povrchu opticky homogenni vrstvu s dal$i nespojitosti v dielektrické funkci, nyni na vnofeném
,Lumeélém® rozhrani. Pro linearni optiku povrchi byl tento piistup vypracovan Mclntyrem
a Aspnesem vV jejich klasické praci [3]. Jejich model se osvéd¢il jako G¢inny nastroj, ktery je hojné
uzivany, a lze jej povazovat za standardni zptsob popisu. Ackoli vétSinu vysledki experimentt Ize
interpretovat pomoci tohoto modelu, neexistuje pro néj zaddné uplné piijatelné fyzikalni
zdivodnéni. Jedna ze zdkladnich otazek zni: Lze vlbec ultratenkou vrstvu charakterizovat
indexem lomu, ktery je dobfe definovan pro objem latky?

Smyslem kvantovéteoretického pfistupu je jit za hranici takového jednoduchého popisu
a vytvorit modely, které poskytnou hlubsi vhled, a to na atomové trovni, na fyzikélni a chemické
procesy, jez probihaji na povrchu. Model Mclntyra a Aspnese nebere v tvahu ,,zrnitost* latky na
atomové¢ Urovni. Zatimco v homogennim a isotropnim prostiedi je dielektrickd odezva vyjadiena
homogenni polarizaci, na opa¢ném poélu je model, v némz se materidl povazuje za diskrétni soubor
atomll. Polarizaci indukovanou v materidlu lze potom nejlépe vyjadfit pomoci bodovych
elektrickych dip6li. To je piistup navrzeny Ewaldem', jenZ se pokusil svazat optickou odezvu
pevné latky s vlastnostmi jednotlivych atomt a jejich usporadanim v prostoru. Ewaldiv model je
pfitom pouzitelny v Sirokém intervalu vlnovych délek, od rentgenového zareni po infracervenou
oblast.

Rada teoretickych praci v oblasti optiky povrchil se zaméfuje na zdokonaleni popisu spojité
hustoty polarizace v blizkosti povrchu. Meznim ptedstavitelem takového zplisobu popisu je
»rosolovitd® aproximace (jellium approximation), v niz jsou jadra (atomové zbytky) zcela
rozpus$téna do rovnomérné rozlozen¢ho kladné¢ho pozadi. Tento model je prost vétSiny nespojitosti
v MclIntyrové-Aspnesove popisu. Je vSak pouzitelny pouze pro povrchy kovii.

Na opacném poélu v teoretické optice jsou modely, které vychazeji z atomové struktury hmoty.
Kofteny téchto modeld sahaji do obdobi A. Sommerfelda a P. P. Ewalda. Rozvoj atomové teorie na
prelomu 19. a 20. stoleti je inspiroval vytvofit teorii zaloZenou na modelu, v némz povazovali
kazdy atom, na ktery pusobi lokalni elektrické pole, za zdroj zafeni. Pfitom kazdy atom byl
piedstavovan indukovanym bodovym elektrickym dipélem. Ewaldiv zakladni ptinos k optice
spo¢iva v tom, ze ukdzal jak popsat optické vlastnosti rozsahlych systémii pouze pomoci
polarizovatelnosti jednotlivych atomt. Jestlize polarizovatelnost miiZe popsat rozsahlé systémy
stejné jako jednotlivé atomy, neexistuje divod, pro¢ by nemohla popsat néco mezi tim — véetné
povrchii pevnych latek.

! Vynikajici ptehled o Ewaldové ptinosu k rozvoji fyziky je podan v [4].



2 EWALDOVA DYNAMICKA TEORIE DIFRAKCE A PROBLEM
ROZHRANI

V Ewaldové dynamické teorii difrakce je krystal povazovan za diskrétni systém rozptylovych
center, na nichz dochazi k mnohonasobnému rozptylu dopadajici viny. Rozptylova centra jsou
umisténa v mfizkovych bodech

Rm =ma| +mpa, +msas,
kde v ptipad¢ vzorku s povrchem v roviné (aj, a;) je
my,ny =0, il, i2,..., i°°, mj :0, 1, 2,..., N,

piicemz N urCuje pocet atomovych rovin tvoficich vzorek.

Diskrétni model pouzil poprvé Ewald®> pro popis interakce elektromagnetickych vin
s krystalem [5]. V tomto piipad¢ je krystal predstavovan systémem klasickych bodovych dipola

Pm (t) =Pm exp(— iwt)
umisténych v mfizovych bodech Ry,. Dopadajici elektromagneticka vina
Ein (r,¢)=fexp[-i(ot —kr)], k= wk,

kde c je rychlost svétla ve vakuu, rozkmitd tento systém dipoli, pficemz oscilujici dipdly generuji

? Ewaldova dynamicka teorie difrakce se zrodila v jeho doktorské disertaci, na niz zadal pracovat
vroce 1910, v dobé, kdy jesté neexistoval experimentalni diikkaz o diskrétni periodické struktute
krystaldi. Ackoli bezprostiednim ukolem této prace, k niz dal podnét A. Sommerfeld, bylo vytvorit
mikroskopickou teorii disperze pro viditelné svétlo v anisotropnich krystalech, jeji hlavni vysledky
byly pouzitelné pro vSechny vlnové délky. Disertace byla predlozena n¢kolik mésict predtim, nez
byla experimentalné objevena difrakce rentgenovych paprskll na krystalech. Teoretickd formulace
teorie tedy predchazela nejen tuto udalost, ale rovnéz ranou, kinematickou interpretaci
experimentalnich vysledkli. Najednou se stala zajimava aplikace Ewaldovy teorie na oblast
kratkych vin. Trvalo jen kratce upravit teorii tak, aby se dala uzit na difrakci rentgenového zareni
[6]. Pro svou teorii Ewald zavedl ndzev dynamické proto, Ze tlohu interakce elektromagnetického
zafeni s krystalem feSi pomoci piedpokladu ,dynamické rovnovahy“ mezi budici
elektromagnetickou vinou a kmitajicimi dip6ly. Dnes bychom spiSe hovofili o autokonzistentni
metodé. Prestoze Ewaldova teorie je fyzikalné adekvatnéjsi pro popis difrakce rentgenového
zafeni (nebo dnes napt. také tepelnych neutront), nejcastéji se uziva pozdé¢jsi Laueova-Betheova
teorie. Diivodem pro rozpacité pfijimani Ewaldovy teorie byl disledny a dnes bézny, ale v té dobé
zcela novy formalismus dynamiky krystalové miizky. Mnoho z n¢ho zavedl a poprvé uzil sam
Ewald. Stoji za povSimnuti, Zze mikroskopicky model krystalu a metody zavedené¢ Ewaldem se
nyni s uspéchem vratily do viditelné oblasti svétla. Staly se u¢innym néstrojem pro popis napiiklad
optické anisotropie kubickych krystalll, kterd vznika v disledku existence povrchu. Diskrétni
model krystalu byl také s ispéchem pouzit pro feSeni problému interakce svétla s ohraniCenym
prostorové disperznim dielektrikem, kde jinak vyvstdva nutnost formulovat tzv. dodatecné
okrajové podminky.



Obr. 1. Interakce vné€jsi viny se systémem rozptylovych center.

elektromagnetické pole, které na né zpétné pusobi. Na dip6l v miizkovém bodé m plisobi lokalni
pole E;. (R,.?), které je tedy superpozici dopadajici elektromagnetické  viny
a elektromagnetickych vin buzenych vSemi ostatnimi dipdly. Je-li o4, polarizovatelnost m-tého
atomu, potom

pm(t): O‘mEloc(Rmat): O‘m[Einc(Rm:t)+ 2 'En(Rmat)] >

nZm

kde E,(R,.?) je intenzita elektrického pole buzeného n-tym kmitajicim dipolem v miizkovém
bod¢ Ry. PouZijeme-li formalismu Hertzova vektoru, dostavame ndsledujici soustavu rovnic pro
amplitudy p, systému kmitajicich dipolu:

Pm :am[ mc + 2 (gradd1v+k2)mpn °Xp lk|R |)] (1)

n#m |R B R“|

Prvnim tkolem Ewaldovy teorie je tedy nalézt feSeni soustavy rovnic (1) pro p,,. DalSim

krokem je urcit elektromagnetické pole v obecném bod¢ P vné nebo uvnitt krystalu. To je déno
opet superpozici dopadajici elektromagnetické viny a kulovych vin generovanych vsemi
kmitajicimi dipdly tvoticimi krystal:

exp(ik|r -R, |)
r-R,|

E(r,t)=E;,.(r,t)+exp(- iwt)(graddiv+k2)2pn

n

2)



Problém interakce zareni s krystalem se ve vyloZzeném schématu redukuje na mechanicky problém
vynucenych kmitd elektromagneticky sptazenych oscilatord.

Uvedeny pfistup ke studiu interakce elektromagnetického zareni s krystalem je pouZitelny pro
Sirokou oblast vlnovych délek — od oblasti rentgenového zateni, kde vinova délka je srovnatelna
s miizkovym parametrem, az do oblasti viditelného svétla, pokud plati dipélova aproximace.
Ewald v této souvislosti poznamenava [7]: ,,Besides, my work has been attempting to establish the
unity of classical optics throughout the entire range of wavelenghts from infrared to X-rays. This
general aspect has received little resonance.” Od roku 1969, kdy Ewald ptehlizel své prace, se
situace zménila. Byly vyvinuty zdroje synchrotronového zafeni poskytujici intenzivni svazky
v Siroké oblasti spektra, a tak se stala zajimava do té doby neobvykld oblast mezi rentgenovym
zafenim a viditelnym svétlem. Diskrétni dipélovy model zde pfinesl nové vysledky [8]. Uzitecnost
Ewaldova pfistupu se prokézala také pti feSeni novych problému souvisejicich s rozvojem fyziky
povrchd, kde se diskrétni model ukazal jako velmi pfinosny.

Ewaldovu klasickou dynamickou teorii difrakce elektromagnetickych vin lze zobecnit na
kvantovémechanicky problém rozptylu castic na krystalu [9]. VInova funkce ¥ nerelativistickych
¢astic rozptylenych na systému popsaném potencidlem V je dana Lippmannovou-Schwingerovou
rovnici

Y=0+GI¥, (3)

kde @ je vinova funkce dopadajicich Castic a G je retardovana Greenova funkce volné cCastice.
Rovnici (3) 1ze zapsat také ve tvaru

¥ =®+GTD,

kde T=V(1- GV)_1 . V ptipadé rozptylu na systému bodovych rozptylovych center maji elementy

T-matice jednoduchy tvar

2
'm (l', I") = ;l_u Om 5(1‘ -Rpy, )5(r'_Rm )a

kde p je hmotnost dopadajicich Castic, Om je rozptylovd délka m-tého rozptylového centra,
vyjadfujici silu interakce mezi dopadajicimi ¢asticemi a rozptylovym centrem, a 8(r) je Diracova
delta funkce. Z Lippmannovy-Schwingerovy rovnice potom plyne nasledujici autokonzistentni
systém rovnic:

()= ofe)- zgn%‘f"')cb"mn), @
kR
O (k)= 0k 3, 0, M o) ®

nm



Rovnice (4) a (5) predstavuji exaktni feSeni ulohy mnohonasobného rozptylu a jsou
kvantovémechanickou analogii rovnic (2) a (1) odvozenych poprvé Ewaldem pro popis
mnohonasobného rozptylu elektromagnetickych vin na krystalu. Poznamenejme, Ze rovnice (4)
a (5) se uplatni pfi difrakci neutront [10].

V pfipadé, ze systém ma translacni symetrii v roviné povrchu, je v Ewaldovych rovnicich
mozné s€itat po atomovych rovinach n3 rovnobéznych s rovinou povrchu. Tak se objevi rovinné
optické miizkové sumy dvou typa SV a S?, které v pfimém prostoru konverguji velmi pomalu.
Sumu S" popisujici interakci dip6lu se viemi dipoly v atomové roving ns, kterd lezi pod nebo nad
nim, Ize pomoci Fourierovy transformace prevést na sumu pres (dvoudimenzionalni) reciprokou
miizku, ktera pak konverguje rychle. Naproti tomu vypocet miizkové sumy druhého typu

S(z) _ exp(ik|n1a1 +n2a2|)

explik - (ma; +npa3 )],
(ny,n, )2(0,0) |may +npa,|

ktera popisuje interakci dipolu se vSemi ostatnimi dip6ly lezicimi v té€Ze atomové roviné n3 a v niz
Ewaldovy metody plivodné vyvinuté pro vypocet trojdimensionalnich mtizkovych sum tento
problém vyftesili Dub a Litzman [11]. Mizkova suma S® hraje v mikroskopické teorii vyznamnou
roli, je podstatna pro urceni lokalniho pole. Pravé ptfesné zahrnuti vlivu lokalniho pole je jednou
z prednosti pfistupu zaloZeném na Ewaldové teorii.

Reseni Ewaldovych rovnic dava disperzni rovnici pro vlnové vektory polarizaénich vin
Sificich se krystalem a nehomogenni soustavu linearnich algebraickych rovnic pro jejich
amplitudy, kterd nahrazuje okrajové podminky na rozhrani. V dlouhovinné oblasti tato soustava
algebraickych rovnic poskytuje mikroskopické potvrzeni spravnosti okrajovych podminek, jak
plynou z Maxwellovych rovnic. V ptfipadech, kdy je nutné vzit v vahu diskrétni strukturu
krystalu, je uziti standardnich okrajovych podminek poZzadujicich spojitost jistych veli¢in na
»diskrétnim™ rozhrani v principu neopravnéné. Je tomu tak jist€¢ v oblasti rentgenového zafeni
nebo u tepelnych neutrontl, kde ptislusna vinova délka je srovnatelnd s meziatomovou vzdalenosti
v kondenzované latce. Proto problém rozhrani a souvisejici otdzka uziti standardnich okrajovych
podminek jsou opravnéné povazovany za nejslabsi bod Laueovy dynamické teorie difrakce [12],
jak uvedl sdm Max von Laue [13]. Detailni srovnani vysledki Ewaldovy a Laueovy teorie bylo
provedeno neddvno v praci [14]. Problém okrajovych podminek vyvstava i v dlouhovinné oblasti,
a to naptiklad pfi popisu interakce svétla s krystalem pokrytym velmi tenkou vrstvou nebo
s dielektrikem s prostorovou disperzi. 1 v téchto ptipadech je, jak ukadZeme, uziti diskrétniho
modelu plodné. Nejprve je vSak nutné popsat pole, které vznika uvnitt krystalu ptredstavovaného
systémem polarizovatelnych dip6li.
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3 PUVOD INDEXU LOMU A EXTINKCNI TEOREM

Féazova rychlost elektromagnetickych vin v latkovém prostiedi se li§i od rychlosti svétla ve vakuu.
Je to diisledkem toho, ze Maxwellovy rovnice v prostiedi s dielektrickou funkci &(w) maji feseni
ve tvaru rovinnych vln, které se $ifi rychlosti v = ¢/n, kde index lomu 7 je svazan s dielektrickou
funkei vztahem’ n(w)= m Toto zdivodnéni v ramci fenomenologické elektrodynamiky je

pfimocaré a elegantni, netikd ale nic o zplisobu, jakym soubor atomi ovliviiuje vlnu, a mize tak
jen malo osvétlit fyzikalni mechanismus, pro¢ by se svétlo mélo S§ifit pomaleji v latce nez ve
vakuu. Tento mechanismus se plné ozfejmi, pouzijeme-li diskrétni model krystalu. Dopadajici
rovinnad elektromagneticka vlna S$ifici se rychlosti ¢ prostupuje systémem rozptylovych center
pravidelné usporadanych v krystalické vrstvé a v disledku toho soucasn¢ kazdy dipdl generuje
sekundarni kulové viny, které se rovnéz §iti rychlosti ¢. Pfipomenme, Ze v uvazovaném modelu
v celém prostoru existuji pravidelné uspotadana rozptylova centra a dopadajici vina a rozptylené
viny Sifici se rychlosti svétla ve vakuu, a nic vice. Elektromagnetické pole uvnitt dielektrické
vrstvy je pak superpozici vsech téchto vin $ificich se rychlosti svétla ve vakuu. ReSeni
Ewaldovych rovnic dava piekvapivy vysledek [15]: superpozice sekundarnich kulovych vin
generovanych systémem spfazenych dipola tvoficich vrstvu se da vyjadrit jako soucet dvou
rovinnych vin. Prvni z nich se $ifi rychlosti ¢ a pfesné rusi dopadajici vinu — tento vysledek je
znam jako extinkéni teorém. Druha znich se Sifi fazovou rychlosti v = ¢/n, kde n je dano
polarizovatelnosti o jednotlivych atomi, a odpovida lomené ving.* Obdivuhodnou souhrou se tedy
sekundarni pole slozi s primarni dopadajici vlnou tak, Ze vznikne jedind vlna $ifici se jinou
rychlosti nez ¢. Vidime tedy, ze mnohonasobny rozptyl’ vede k ,,renormalizaci“, ke zméné fazové
rychlosti, s niz se §ifi vysledné pole v prostredi.

Prvnim obecnym vysledkem je extinkcni teorém, kterému byla a je stale vénovana tada praci
[16, 17]. Je podstatné zdlraznit, Ze extinkce dopadajici viny neni disledkem ptisobeni dipolt
lezicich na povrchu materialu, jak se extinkéni teorém v literatufe Casto chybné interpretuje®, ale
piispivaji kni vSechny dipdly tvorici vzorek. Rozdil mezi ,,objemovou® a ,,povrchovou‘

3 ‘. . y I .
Zde uvazujeme vyhradné nemagnetické prostiedi.

Y Zde uvazujeme oblast viditelného svétla. V piipadé rentgenového zateni dava superpozice
sekundarnich kulovych vin jesté difraktované viny.

> Jevy &ifeni svétla v latce a jejich popisem v ramci teorie rozptylu byl jiz na pocatku své védecké
drahy fascinovan Richard P. Feynman. J. A. Wheeler vzpomina: ,,And how could we understand,
in terms of scattering and nothing but scattering, the propagation of a photon through a medium
of variable refraction index, or the passage of an electron through a position-dependent atomic
potential? How many wonderful aspects of physics came together [in this enterprise]: ...
refractive index as the cumulative consequence of many individual scattering processes; spirals —
Cornu and other — as a tool to add up scattered waves; and as a motto to inspire us, the phrase
‘everything is scattering’. What fun it was, ..., what a happy mix of diagrams and equations, of the
well known and new! That work never got published but both of us went on in postwar years to
capitalize on the insights we had won from it.” [J. A. Wheeler: ,,The young Feynman.” Phys.
Today 42 (February), 24-28 (1989).]

% Naptiklad v klasické monografii J. D. Jackson: Classical Electrodynamics (2nd ed.). J. Wiley
& Sons., N. York, 1975, p. 513.
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interpretaci neni jen sémanticky. Spravny popis mechanismu extinkce dopadajici viny umozni
pochopit, ze Celo pulsu vstupujiciho do jakékoli latky se vzdy Sifi rychlosti svétla ve vakuu. Jak
dopadajici vlna vnikd do materidlu, postupné budi vynucené kmity atomi. Za ¢elem pulsu tak
vznikd pole, které je superpozici dopadajici viny a sekunddrnich vIn generovanych jiz
»~rozkmitanymi* atomy latky — vznika tak pfechodovy stav, v némz se vyvinou potadé dve vyrazné
struktury: Sommerfeldiiv a BrillouinGv prekursor [18]. Teprve az dopadajici vlna prostoupi
dostatecnou ¢ast materialu, pronikne do dostatecné hloubky (v tomto smyslu Ize pak definovat
extink¢ni délku), ustali se rovnovazny opticky stav — dojde k extinkci dopadajici viny a objevi se
pole, které¢ se Siifi fazovou rychlosti rovnou c¢/n. Popis dynamiky vytvareni pole uvnitf latky
pulsii, jako je zpomalovéni svétla [19] nebo naopak superlumindrni Siteni svétla [20], které jsou
v posledni dobé pfedmétem velmi intenzivniho vyzkumu a diskusi.

Vzhledem ktomu, Ze kvantovémechnicky problém mnohondsobného rozptylu castic je
rovnéz popsan Ewaldovymi rovnicemi, neni ptekvapivé, ze extink¢ni teorém plati i v této oblasti
a poskytuje novy pfistup ke kvantové teorii rozptylu [21].

Vv

vvvvv

Ewaldovych rovnic, ddva index lomu, ktery zahrnuje korekce dané diskrétni strukturou krystalu.
Tak obdrzime také zobecnény Snelliiv zdkon, ktery plati od oblasti m&€kkého rentgenového zatent,
kde vinova délka A je jen nékolikanasobné vétsi nez miizkovy parametr a, po oblast viditelného
svétla [22]. Uvazeni diskrétni struktury ohrani¢ené¢ho kubického krystalu ptrirozené vede ke slabé
optické anisotropii, kterd je zahrnuta v odvozeném zobecnéném Snellové zakonu. Korekce dané

diskrétni strukturou krystalu jsou fadu (a/ ﬂ.)z . Pokud je zanedbame, dostaneme

kde g je permitivita vakua. Odtud plyne znamy Clausiusiiv-Mossottiliv (nebo také Lorentzliv-

Lorenziiv) vztah

n? -1 1
n?+2 3epa

306.

Ziskané vysledky plati pro vzorky tvofené libovolnym poctem atomovych rovin. Plati tedy
1 pro velmi tenké vrstvy tvofené jen nékolika atomovymi rovinami, kde pfi uziti fenomenologické
teorie opravnéné vznikd otazka, zda lze ultratenkou vrstvu vitbec charakterizovat indexem lomu,
ktery je standardn¢ dobfe definovan pro objem latek. Mikroskopicky model nejen potvrzuje
opravnénost n€kterych metod uzivanych v optice velmi tenkych vrstev, ale pfinasi nové vysledky
pro popis naptiklad adsorbovanych monoatomovych povrchovych vrstev, ¢i povrchové optické
anisotropie (SIOA).
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4 LOKALNI OPTICKA ODEZVA POVRCHU

Od sedmdesatych let minulého stoleti se véda o povrSich postupné stavala predmétem
vzristajictho zajmu. Souviselo to pfedevsim s pokrokem v oblasti ultravakuovych technologii,
které umoznuji vytvaret a studovat povrchy s definovanymi vlastnostmi [23]. Soucasné se
rozvijely nové teoretické a experimentalni metody, mezi néz patii metody optické.

Optické spektroskopické techniky jsou nyni hojn€ uzivany k vyzkumu povrchi a rozhrani.
Diivodem je jejich vysoky stupen rozliSeni a skuteCnost, ze pfedstavuji pouze malé poruseni
studovaného systému a Ze poskytuji nové informace o elektronovych stavech. Jak linearni tak
nelinearni optické sondy se s velkym uspéchem uzivaji pro studium velmi rozli¢nych fyzikélnich
vlastnosti povrchl. Bylo vyvinuto n€kolik experimentalnich technik, které dokazou izolovat maly
prispévek povrchu k optické odezvé ohrani¢eného krystalu. Nejprve to byly diferencialni reflexni
spektroskopie a elipsometrie. Tyto metody vSak vyzaduji méfeni na dvou systémech, na systému
s poruSenym a cCistym povrchem. Tento problém nenastavd pii uziti odrazivostni anisotropni
spektroskopie (Reflectance Anisotropy Spectroscopy — RAS), kterd se proto v posledni dob¢ stala
pfedmétem velkého zdjmu experimentalniho i teoretického zkoumani [2]. Je jedinou z n€kolika
optickych technik, které ptimo proSetiuji strukturu povrchii a rozhrani kubickych materialt. RAS
méii rozdil odrazivosti svétla polarizovaného podél dvou hlavnich os v rovin€ povrchu pii kolmém
dopadu v zavislosti na energii fotonll. PonévadZz objemové optické vlastnosti kubickych krystala
jsou isotropni, pozorovana anisotropie musi byt ddna sniZzenim symetrie v disledku existence
povrchu. RAS méfeni jsou obvykle provadéna ve viditelné a blizké ultrafialové oblasti spektra a
tak poskytuji informaci o zménéch v elektronové struktufe v disledku samotné existence (Cistého)
povrchu, rekonstrukce povrchu, adsorpce na povrchu apod. Srovnani experimentalné ziskanych
a vypoctenych RAS slouzi pro posouzeni riznych zjemnéni teoretického popisu téchto jevi.

Pro teoreticky popis optické odezvy povrchil zejména polovodiCovych systémi se s ispéchem
pouzivaji diskrétni dip6lové modely. Tyto modely maji vyhodu v jednoduché interpretaci, a ackoli
ne vzdy jsou disledné¢ mikroskopické, popisuji vétSinu fyzikdlnich procest pii interakci svétla
s povrchem zkoumaného systému. Byla vypracovéana fada metod: n¢které jsou pln¢ mikroskopické
(povrchova vrstva 1 substrat jsou predstavovany diskrétnim systémem polarizovatelnych dipola),
v nékterych se kombinuje diskrétni model povrchové vrstvy s kontinudlnim modelem substratu.
Tento pristup uzili Bagchi et al. [24] pro popis vlivu adsorbovanych vrstev na odrazivost kovi.
Lokalni elektrostatické pole, které¢ ptisobi na atomy povrchové vrstvy, je pak dano ptispévkem od
vSech ostatnich dipolii adsorbované vrstvy a ptispévkem, ktery vznika v disledku zrcadleni néboji
(dipold) v kovu. V téZze dobé Dub [25] uzil plné mikroskopicky Ewaldiv dynamicky diskrétni
model pro piipad dielektrika pokrytého monoatomovou povrchovou vrstvou tvoienou jinymi
atomy nez substrat. V tomto modelu povrchova vrstva i substrat jsou tvofeny systémem
diskrétnich dipold, které jsou propojeny retardovanymi elektromagnetickymi interakcemi.
Povrchova vrstva ptedstavuje planarni defekt, a proto byl problém v uplnosti vyfeSen uzitim
formalismu Greenovych funkci. Ziskané vysledky plati pro Sirokou oblast vinovych délek a rovnéz
v okoli rezonancnich frekvenci excitaci v povrchové vrstvé. V oblasti viditelného svétla, kde

a/i = 1073 (a je miizkovy parametr a A je vinova délka svétla), 1ze obecny vztah pro komplexni

amplitudu odrazivosti rozvést vfadu podle parametru a/A. Tak byly nalezeny korekce
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Fresnelovych vztahii dané pfitomnosti adsorbované vrstvy. Pfesné feSeni problému odhalilo
nekorektnosti v literatufe pfedtim Casto uzivanych korekci Fresnelovych vztaht.

Ptistup zalozeny na pIlné mikroskopickém modelu vyuzil rovnéz C. M. J. Wijers se
spolupracovniky [26]. Dielektrikum rozd¢lili na dvé casti: povrchovou, tvofenou néckolika
atomovymi rovinami, a objemovou, piedstavovanou polonekonecnym idedlnim krystalem, jehoz
optickou odezvu lze vyjadrit analyticky pomoci polariza¢nich vin Sificich se krystalem [27]. Je-li
pocet atomovych rovin v povrchové vrstvé maly (méné€ nez 10), je mozné nalézt numerické feSeni,
které s dostate¢nou piesnosti zachyti vzajemné dynamické plisobeni mezi atomy v povrchovych
rovinach navzajem i s atomy v objemu vzorku. Pfednosti této metody, nazyvané Double Cell
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Obr. 2. Spektrum anisotropni odrazivosti Si(110) s nerekonstruovanym povrchem a s povrchovou
rekonstrukei (2x1) a (5x1) pfi kolmém dopadu. AR=Rgy—Ry a R=Rgy+ Ry, kde Ry (Ryp) je

odrazivost svétla polarizovaného ve sméru [OOI] ([T 10]). (Prevzato z [26].)

Obr. 3. Obraz povrchu Si(110) s rekonstrukci (2x1) ziskany pomoci STM. (Pievzato z [29].)
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Method, je, Ze 1ze oddélit ptispévky od povrchu a objemu vzorku. Tuto metodu uzil Poppe et al.
[28] pro studium povrchové optické anisotropie. Na obr. 2 je uvedeno vypoctené spektrum
anisotropni odrazivosti Si(110) s nerekonstruovanym povrchem a s povrchovou rekonstrukci (2x1)
a (5xI). Vyrazna struktura ve spektru odrazivosti nerekonstruovaného povrchu je projevem
samotné existence povrchu, s nimZ je spjato poruseni translacni symetrie ve sméru kolmém
k rozhrani. Vnitini anisotropie v odrazivosti byla vskutku naméfena pro piirozené povrchy Si
a Ge, u nichZ se nepfedpokladaji opticky aktivni povrchové stavy. Tato anisotropie se da vysvétlit
vznikem povrchovych lokalnich poli: o povrchu se predpoklada, ze jeho atomy maji touz isotropni
polarizovatelnost, jakou maji atomy objemu krystalu, ale ptsobi na n€ lokélni pole, které je rizné
pro riznou polarizaci svétla.

U kubickych polovodic¢t Si a Ge s neptfimym zakazanym pasem se v optické odezvé projevuji
pouze lokalni efekty. U polovodic¢t s pfimym zakazanym pasem jako GaAs se objevuji dodatecné
vlastni moédy [30]. To je dano optickou nelokalnosti t€chto materialt, jiz je vénovana nasledujici
kapitola.

5 PROSTOROVA DISPERZE: NELOKALNI OPTICKA ODEZVA
POVRCHU

U polovodi¢t s pfimym zakazanym pasem, jako CdS, CdSe, GaAs, ZnSe, zavisi energie excitonu
vyrazné na jeho vlnovém vektoru Kk,

n2k>2
oM

hwexc (k) = hwext (0)+

»
€XC

kde n@eyt (0) je rovno rozdilu Sitky zakazaného pasu a vazebni energie excitonu v jeho zakladnim

kvantovém stavu a ¢len 72k> / 2M o Vyjadiuje kinetickou energii excitonu s efektivni hmotnosti
M ey. V dusledku toho dielektrickd funkce uvedenych materiald ve frekvencni oblasti

excitonovych ptfechodii zavisi explicitné nejen na frekvenci @ (Casova disperze), ale také na
vlnovém vektoru k (prostorova disperze). Z mikroskopického hlediska je tedy prostorova disperze
projevem Sifeni excitonu v krystalu, coz pii popisu vramci fenomenologické teorie vede

k nelokalnosti odezvové funkce — excitonova ¢ast polarizace Pe(t,r) je v neohrani¢eném prostiedi

dana vztahem [31]

P¢(r,¢)= j. dt'”J‘ dr’ 7(t—t;r—r')E(r',1), (6)

oo (o0)

kde E(r',#') je intenzita elektrického pole a ¥(z —#';r —r') je nelokélni excitonova susceptibilita.
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Obr. 4. Disperzni zavislost polaritonti (elektromagnetickych vin Sificich se v latce) pro isotropni
prostiedi s prostorovou disperzi (a) a bez ni (b). @,;(k) a @y, (k), ktera jsou fesenim disperzni

2

relace w”e(w,k)= 2i? , jsou frekvence pii¢nych modi, ay(k), které je feSenim disperzni rovnice

e(w,k)=0, je frekvence podélného modu. Wexc (k) je frekvence excitonu. Doba Zivota excitonu je

velka — to odpovida ptipadu bez tlumeni. Rozdil energii 7w; —hwy je fddoveé rovna 0,1 eV u III-
V polovodict a 10 eV u II-VI polovodici. V disledku nelokalnosti zanikéd zakazany pas mezi
frekvencemi @y a @; a pro frekvence vys$$i néZz w; existuji dvé transverzalni viny téze
polarizace.

Resime-li pak Maxwellovy rovnice v neohrani¢eném isotropnim prostorové disperznim
(opticky nelokalnim) prostiedi popsaném dielektrickou funkci &(w,k), dostaneme, 7¢ v daném
sméru se §if nikoli jedna, ale dvé& pri¢né excitonové polaritonové viny’ téZe polarizace, které se
1isi vlnovou délkou®, a jedna podélna excitonovéa polaritonova vina (obr. 4). V neohranieném
nelokdlnim dielektriku se mutze S$ifit libovolna linedrni kombinace téchto excitonovych
polaritonovych modu. Jestlize je nelokéalni dielektrikum ohraniCené, je situace podstatné jina.
Dopadajici elektromagnetickd vlna v dielektriku nabudi jen wuréitou linedrni kombinaci
excitonovych polaritonovych moéda. Vzhledem k existenci dodateénych vin v prostorove
disperznim prostfedi standardni okrajové podminky pro feSeni Maxwellovych rovnic uzivané
v optice neudavaji feSeni okrajové ulohy jednoznacné, samotné nejsou dostatecné pro urceni
amplitud dvou polaritonovych vin téze polarizace Sificich se v témz sméru, a je tedy nutné zavést

7 Polaritonem se oznacuje elektromagnetickd vlna v latkovém prostiedi. Excitonovy polariton je
kvantum smiSeného excitonového-fotonového pole.

¥ Jedna se o jiny piipad, nez je klasicky dvojlom v opticky anisotropnich krystalech, kdy dvé viny
s riznym indexem lomu maji rozdilnou polarizaci.
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tzv. dodatecné okrajové podminky. Po vice néz Ctyficet let je problém excitonovych polaritont
a souvisejici problém dodate¢nych okrajovych podminek, poprvé formulovany Pekarem [32]
a Hopfieldem [33], trvale pfedmétem intenzivniho zkoumani [31, 34]. Tento zajem je v poslednich
letech obohacen novymi teoretickymi a experimentalnimi ptistupy [35]. Nelokalni optickéd odezva
hraje vyznamnou roli také u malych ¢astic [36, 37] a v nanostrukturach [38, 39].

Existence povrchu vzdy zptisobi poruseni translacni symetrie ve sméru kolmém k rozhrani.
Toto poruSeni symetrie se vyznamné projevi pravé v opticky nelokalnim prostfedi. Odezvova
funkce ohraniceného nelokdlniho prostfedi jiz neni pIné translacné invariantni, jak tomu bylo
v rovnici (6), a v ptipadé vzorku s rovinnym povrchem, jehoz normala lezi v ose z, je excitonova
¢ast polarizace dana vztahem [34]

P(e)= [ & 7(2)EE)
Q

kde E(z') je intenzita elektrického pole uvnitit vzorku, ktery zapliuje oblast €, a Z(z, z') je
nelokalni excitonova susceptibilita, kterd musi popisovat jak objemové procesy (pfimé Sifeni
excitonu), tak vliv rozhrani. Rizné mikroskopické modely interakce excitonu s rozhranim pak
vedou k riznym dodatecnym okrajovym podminkdm. Jednou z Casto uzivanych je Pekarova
podminka pozadujici, aby excitonova cast polarizace byla na povrchu X dielektrika nulova,

Pe(z)Z =0.

! !
gl =2 =] 0 0. 20 30

Obr. 5. Frekvencni zavislost odrazivosti v okoli excitonového piechodu 4,-; v CdS pii kolmém
dopadu se zapoctenim prostorové disperze (plnd ¢ara) a bez ni (Carkovand Céra). Hmotnost
excitonu je Mexe = 0,9m., kde m. je hmotnost elektronu, a { = (a)— a)o)/ @, kde hawy =2,5524 eV

je energie excitonu ve stfedu Brillouinovy zény. Doba Zivota excitonu je 1,0x10"" s. (Pievzato
z [43].)
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Otevieni novych kanala pro Sifeni energie v okoli excitonovych prechodl podstatné ovlivituje
optické vlastnosti. Objevuji se jak vyrazné anomalie v odrazivosti a propustnosti [40], tak nové
jevy v Casove rozliSené optické spektroskopii, jako napt. nové typy prekurzort [41].

Problému dodatecnych okrajovych podminek se lze vyhnout pouzitim diskrétniho modelu
krystalu. Nelokdlnost odezvové funkce je v mikroskopickém modelu spjata s existenci dalSich
vnitinich stupiit volnosti [42]. V Ewaldovych rovnicich tak vedle dalekodosahové retardované
elektromagnetické interakce vystupuje kratkodosahova ,,mechanickd“ interakce. Tento model
dobfie popisuje piipad Frenkelovych excitonli a byl pouzit napt. v [43], odkud je ptevzat obr. 5
demonstrujici vliv prostorové disperze na odrazivost. Ta je vyrazné snizena v dusledku zaniku
zakadzaného pasu mezi frekvencemi @w; a @; v prostorové disperznim prostiedi (viz obr. 4a). Pro
jednoznacné nalezeni charakteristik prostorové disperzniho prostiedi je nutné kombinovat nékolik
riznych experimentll. Optickd méfeni vhodné dopliuji informace ziskané zrezonanéniho
Brillouinova rozptylu [44], pomoci n¢hoz Ize pfimo prokdzat existenci nekolika excitonovych
polaritonovych vétvi znazornénych na obr. 4a.

6 POVRCHOVE POLARITONY

Dosud jsme se zabyvali hledanim odezvy dielektrika na dopadajici elektromagnetickou vinu.
V ramci mikroskopického modelu krystalu tato uloha vede na feSeni nehomogenni rovnice (1),
ktera popisuje vynucené kmity systému dipoli. Nyni se budeme zabyvat problémem vlastnich
kmitii uvedeného systému, coz znamena, Ze v rovnici (1) polozime E;,.(Rp,)= 0. Z energiovych
divodu je zfejmé, ze prislusné normalni médy (tj. takové, které jsou stabilni, a tedy se v Case
nerozpadaji) musi byt neradiacni, a tudiz jsou lokalizovany u povrchu — z toho plyne nazev
povrchové polaritony [45]. V pfipadé¢ rovinného povrchu jsou tyto excitace uréeny
dvoudimenzionalnim vlnovym vektorem k|, ktery leZi v rovin¢ povrchu a ma vetsi velikost nez

vlnovy vektor fotonu téze frekvence, tedy k> ®/c. Pokud materidl miZzeme povazovat za

kontinuum, a tudiz jej popsat dielektrickou funkci £(w) (v prostiedi bez prostorové disperze),
povrchové polaritony se objevi jako feSeni Maxwellovych rovnic, kterd vyhovuji obvyklym
okrajovym podminkdm na jeho povrchu a pozadavku, aby elektromagnetické pole exponencialné
klesalo, vzdalujeme-li se od tohoto povrchu. Dostaneme tak disperzni relaci povrchovych
polaritond [45]

e __elw)
0?  elo)+1

(7

Z rovnice (7) je zfejmé, ze frekvence povrchovych polaritonii, pro néz plati a)/c<k||, lezi

v intervalu, kde £(w)<—1. Pokud se jedna o povrch iontového krystalu, frekvence piislusnych
povrchovych fononovych polaritonti lezi v zakdzaném pasu mezi frekvenci pricného optického
fononu wr a frekvenci podélného optického fononu @y v infracervené oblasti spektra (obr. 6a).
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V ptipadé, kdy jde o povrch kovu, se elektromagnetickd vina véaze s kolektivnimi excitacemi
elektronového plynu, ktery je popsan dielektrickou funkci [46]

e(w)=1-

8!\) |“q8t\)

Plazmova frekvence @, lezi v ultrafialové oblasti spektra. Z podminky e(w)<-1 potom
dostavame, ze frekvence pfislusnych povrchovych plazmonovych polaritonii pokryvaji Siroky
interval od nuly do @, / V2 (obr. 6b).

w w
UJ—Ck” (,U—Ck”

wp ___________________

Wi e e e e w
_Pl____ A
V2

wT———— ———————————————

0 kll 0 kll

(a) (b)

Obr. 6. Disperzni relace povrchovych (a) fononovych a (b) plazmonovych polaritonll. Existuji
pouze p—polarizované povrchové polaritony. Povrchovy fononovy (plazmovy) polariton je vina,
ktera se $ifi podél rozhrani vakuum — iontovy krystal (kov). Frekvence pticného optického fononu
wr a frekvence podélného optického fononu @y lezi v infracervené oblasti spektra. Plazmova
frekvence @, lezi v ultrafialové oblasti spektra. Objemové fononové polaritony lezi ve
frekvencnim intervalu (0, wr) nebo (@, o), objemové plazmonové polaritony maji frekvence
vzdy vysSi nez @,. Radiaéni mody existuji v oblasti nalevo od pfimky @ = ck;.

Povrchové polaritony se nemohou pfimo vazat ani s objemovymi polaritony, ani s vné&jsi
elektromagnetickou vinou. Neprojevi se v odrazivosti a nelze je nabudit standardnimi optickymi
metodami. Linearni vazbu mezi elektromagnetickymi vinami a povrchovymi polaritony Ize
dosahnout dvéma riiznymi zplsoby. Prvnim je metoda zeslabeného totalniho odrazu (Attenuated
Total Reflection — ATR). Druhy vyuziva periodickou strukturu vytvorenou na povrchu materialu.
Pokud je takovy povrch ozatfen svétlem, pritomnost periodické struktury porusi elektromagnetické
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pole dopadajiciho zafeni v okoli povrchu. Je-li perioda povrchové struktury A, potom slozka
vlnového vektoru elektromagnetického pole dopadajiciho zafeni rovnobézna s povrchem je urcena
aZz na vektor reciproké mfizky o velikosti Gy = 2n/E)n, kde m je celé ¢&islo. Pricteme-li G

k vlnovému vektoru dopadajici vlny, lze splnit vybérové pravidlo pro absorpci fotonu a tak
nabudit povrchovy polariton. Z druhé strany pfitomnost povrchové periodické struktury umoziuje,
aby vytvorené povrchové polaritony vyzarovaly svou energii do vakua. Dal$im u¢innym nastrojem
pro studium povrchovych polaritond jsou rozptylové experimenty, v nichZ se projevi nelinearni
vazba mezi projektilem (fotony, neutrony nebo elektrony) a elementarni povrchovou excitaci.
Rozvoj rastrovacich sondovych technik umoznil studovat povrchové polaritony lokalné na
povrchu: opticka mikroskopie v blizkém poli zjistuje pole piislusejici povrchovym polaritoniim
pfimo nad povrchem, kde se vyskytuji, s rozliSenim v nanometrech. Protoze povrchové polaritony
jsou bezprosttedné svazany s povrchem, jejich spektra o ném ptinaseji cenné informace [23].

Povrchové polaritony vypovidaji nejen o vlastnostech povrchu, ale samy mohou byt vyuzity
k pfenosu informace. Nejprve je nutné pievést svétlo na povrchové polaritony, které se potom
mohou S§ifit podél povrchu a mohou byt zpracovavany, diive nez se opét prevedou na svétlo.
V posledni dob¢é se intenzivné studuje jak uzit povrchové plazmonové polaritony pro vyvoj
novych typt fotonickych zafizeni srozméry mnohem mensimi nez dosud [47]. Povrchové
plazmonové polaritony jsou zajimavé proto, Ze jejich vinova délka je mensi nez vinova délka
fotonu téze frekvence. A pravé to umoziluje vytvofit optické integrované obvody nanorozmeéra.
Intenzivni zajem o povrchové plazmonové polaritony se objevil spolu s rozvojem nanotechnologii,
které umoziuji vytvaret na povrsich kovii pravidelné struktury s periodou o velikosti né¢kolika set
nanometrl. Na této periodické struktute se povrchové polaritony nejen svétlem excituji, ale také se
na ni $ifi. To pfirozené ovlivni jejich disperzni relaci, objevi se v ni zakdzané pasy. Na hrané pasu
je disperzni kiivka vzdy plocha, a proto piislusna hustota stavii povrchovych polaritonovych méda
je vysoka, coz vede k pozorovanému vyznamnému zesileni pole. Oteviela se oblast zajimavého
vyzkumu [48] a novych aplikaci, a dostala uz i své jméno — plazmonika [49].

7 ZAVER: FYZIKA POVRCHU A ROZHRANI A JEJI VYZNAM PRO
ROZVOJ NANOTECHNOLOGII

V predchézejicich kapitolach byly uvedeny nékteré problémy z jedné z pozoruhodnych oblasti
ale 1 nejinspirativnéjSich fenoménti v oblasti materidlovych véd jak z hlediska teoretického popisu,
tak experimentalniho zkoumani. Povrch ¢i rozhrani vzdy predstavuje podstatné poruseni symetrie,
a proto standardni metody vypracované pro objemové materidly nelze pouzit, nebo vyzaduji
vyraznou modifikaci. Poruseni symetrie vzdy piinasi nové efekty [50]. Pfi experimentalnim studiu
povrchil je nutné dobie oddélit ptispévek povrchu od piispévku pochazejiciho od objemu vzorku.
Je tomu tak naptiklad u odrazivostni anisotropni spektroskopie, kterd poskytuje informaci
o zménach v elektronové struktuie v duisledku existence povrchu. Rastrovaci sondové
mikroskopické techniky (STM, AFM) jsou pak vylu¢né metody fyziky povrcht, vypovidaji
s atomarnim rozliSenim o struktufe a morfologii prave nejsvrchngjsi povrchové vrstvy.
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Existence povrchu latek je zcela pfirozena, a proto se jevy bezprostfedné s nim spojené
studovaly od praddvna. Snad nejstarsi pisemny zaznam o praktickém vyuZziti jevu z této oblasti se
objevuje v babylonském zépisu klinovym pismem z doby Hammurabiho. Jeden zptlisob vésténi,
ktery byl tehdy hojn€ uzivan, byl zalozen na pozorovani chovéni oleje, ktery byl nalit do nadoby
s vodou. Pozd¢ji z rozméra olejové skvrny na povrchu vody odhadl B. Franklin velikost molekul.
Boutlivy rozvoj védy o povrsich zacal v druhé poloviné minulého stoleti. Souviselo to pfedevsim
s pokrokem v oblasti ultravakuovych technologii, které umoznuji vytvaret a studovat povrchy
s definovanymi vlastnostmi. Obecné plati, ze ¢im se objekty stavaji mensi, tim se stdva povrch
u nichz se pocet atomli povrchu vzorku blizi poctu atomu z jeho objemu, by méla fyzika povrcht
stat v popiedi. Byla vytvoiena fada experimentalnich a teoretickych metod, bylo ziskano obrovské
mnozstvi poznatkli, kazdodenné jsou publikovany desitky praci a kapitoly z fyziky povrchii
a rozhrani jsou nyni zafazovany jiz v Uvodnich ucebnicich fyziky pevnych latek [51].
V budoucnosti ale nemlize stacit pouhé zdokonalovani stavajicich pfistupti a hromadéni novych
dil¢ich poznatkli. Jakd bude fyzika povrchii v pfiStich 25 letech [52]? Slova znobelovské
prednasky P. Andersona’ mohou byt inspirativni vyzvou: ,, Very often a simplified model throws
more light on a real workings of nature than any number of ab initio calculations of individual
situations, which, even where correct, often contain so much detail as to conceal rather than
reveal reality. It can be disadvantage rather than an advantage to be able to compute or measure
too accurately, since often what one measures or computes is irrelevant in terms of mechanism.
After all, the perfect computation simple reproduces Nature, it does not explain her.”

Problematika povrchli a rozhrani, jiz se autor pfednasky zabyva, je soucésti vyzkumného
zdméru Anorganické nanomaterialy a nanostruktury a rovnéz studijniho oboru Fyzikalni
inZenyrstvi. Tento interdisciplinarni studijni obor, ktery jsme svyznamnou podporou
mezinarodnich projektti zavedli na Ustavu fyzikalniho inZenyrstvi jiz po¢atkem 90. let, spojuje
fyzikdlni a inzenyrské pfistupy [53]. Tim se pfirozené¢ obé discipliny vzajemné obohacuji
a studenti a doktorandi, ktefi jsou U€astni vzdélavani a vyzkumu v tomto prostiedi, jsou piipraveni
pristupovat efektivné a vstiicné k novym problémim — a oblast nanotechnologii jich ptinasi fadu
v oblasti teoretického popisu, experimentalnich metod 1 vyvoje a konstrukce ptistroji. Nanofyzika
neni zahrnuta jen ve specializovanych pfednaskach, stala se nyni soucasti modernich ucebnic
zakladniho kurzu fyziky na vysokych Skolach [54]. Se soucasnymi moznostmi fyziky by se méli
seznamit vSichni studenti zejména inzenyrskych studijnich programi. ,,Jednoduché*
nanostruktury, jako jsou kvantové tecky, které jsou vytvofeny pomoci nejprogresivngjSich
technologii, jsou systémy, které¢ lze kvantitativné popsat se znalosti jen zakladnich poznatki
kvantové fyziky. Kvantova fyzika je na pocatku druhého stoleti své existence nejen krasnou
a dokonalou teorii, ale 1 praktickym nastrojem. Svét kolem nds je stale vice kvantovy, a to se musi
projevit jak v oblasti vyzkumu, tak ve vzdélavani.

? P. W. Anderson obdrzel spolu s N. F. Mottem a J. H. Van Vleckem Nobelovu cenu za fyziku
vroce 1977 za vyznamny teoreticky vyzkum v oblasti elektronové struktury magnetickych
a neusporadanych systému.
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10 ABSTRACT

Surfaces play a key role in the contemporary physics. The lecture deals with the important part of
surface and interface physics, namely with the optical response of surfaces. Most of the theoretical
work in surface optics is in the direction of making an improved description of the continuous
polarisation density near the surface. At the other extreme in theoretical optics, there has been
a class of models that started from the granular property of matter. The development of these
models basically goes back as far as the days of Sommerfeld and Ewald. The optical behaviour of
single atoms is traditionally described by means of polarisabilities. Ewald’s fundamental
contribution to optics is that he showed how to describe the optical properties of system by means
of polarisations only. In the Ewald theory a crystal is considered as a three-dimensional array of
electric dipoles fixed at the lattice points. Oscillating dipoles generate electromagnetic field,
which, superimposed upon the external wave, force dipoles to oscillate. The fields propagating
inside the crystal must be such as to produce excitations of all scatterers that are in full equilibrium
with the fields themselves. The problem of Ewald has been in fact the mechanical problem of
forced oscillations of a system of electromagnetically coupled oscillators where no boundary
conditions appear. Thus, the Ewald discrete dipole model was recently used successfully in surface
optics. Here, two problems due to the break of translational symmetry at the interfaces are
addressed, namely the surface-induced optical anisotropy of cubic crystals and nonlocal surface
optical response of direct gap semiconductors in the spectral region of excitonic transitions. The
second part of the lecture is concerned with the optical eigenmodes of interfaces, called surface
polaritons that propagate along the surface of a medium. In particular, surface plasmon polariton
applications in novel nano-photonic technologies are mentioned. In the final part of the lecture the
role of surface physics in the development in the field of nanotechnology is pointed out.
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