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9r摘要报道 谐振子模型和 一 。 i 若矗相结台在晶 长波光学声子缸井反 光谱上 
的应用，提 出了利用谐振子模型和 Kramers—Krong关系之同相互制约的关系改进在非完整缸外 

反射光谱中舟电函数推算的方{击． 

关键调 谐撮子模型，K—K关系，舟电函数 
— — — 、 - — — 一  一  

引言 

伪 煳鲁 
红外反射光谱已成为研究各种极性晶体 ，尤其是半导体中光学声子特性及其相关介电 

函数的一种十分重要和有效的实验手段[1 ]，但由于反射光谱与介电函数之间的非线性关 

系，导致反射谱不能很直接地给出介电函数．通常广泛应用的分析方法是 Kramers—Kronig 

关系(简称K—K关系)计算0 和谐振子拟台口]，这两种方法(尤其是K—K关系)需要在较完整 

的反射光谱条件下才能算出较准确的介电函数值．如何在反射谱不很完整的条件下推算出 

较为准确的介电函数谱是一个很有意义的问题 ，本文由此提出一种联合使用谐振子模型拟 

合和K—K关系计算的途径，以有效地改善不完整反射光谱的介电函数推算结果． 

1 原理与方法 

作为一对宏观物理常数，反射系数r及位相角 之问存在某种内在联系，这种联系在本 

文涉及的晶体长波光学声子诱发的红外反射谱结构中可从微观物理模型和基本物理条件两 

方面获得，在微观物理模型方面，我们可将不同光学声子分解成不同的谐振子，进而形成谐 

振子模型，用谐振子模型算出介电函数后，结合光电磁波在固体表面的边界条件便可知道r 

与 的关系．而K—K色散关系不依赖于具体物理模型，而是从r与 的基本因果关联出发， 

运用数学方法推导出r与 的内在联系．对某一特定的如图1实线所示的反射谱，如果谐振 

子模型中的某些参量(特别是高频介电常数 k)不正确导致反射谱外推部分偏差，那么由 

K—K色散关系根据 r全谱算出的 必定会与由谐振子模型给出的 不一致．这种不一致亦 

会导致两种方法给出的介电函数不一致，如图2中虚线和实线所示．通过数值计算表明这种 

差异在介电函数部谱上反映得较为明显．这一现象是容易理解的．r与 的 K—K关系是 
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h要报叫…和K…叫M……光学声叫叫谱土
的应用，提出了利用谐撮于模型和 Krarn.ers-Krong 是革之间相互制约的关单改进在非完整红叶

反射光谱中仆电函数推算的主乱 , 川 I J ...兑.

关键词谱撮于模型 .K-K 关单，介电函数'A1:Qt-，Q 8'"茶叶4'
吧_--___ • ~ Jr'/I/'、呵"气/1.曰

引言 A 

红外反射光谱已成为研究各神极性晶体，尤其是半导体中光学声子特性及其相关介电

函数的一种十分重要和有效的实验手段U~41，但由于反射光谱与介电函数之间的非线性关

系.导致反射谱不能很直接地给出介电函数.通常广泛应用的分析方法是 Kramers-Kronig 

关系(简称 K-K 关系)计算口]和谐振子拟合田，这两神方法〔尤其是 K-K 关系〉需要在较完整

的反射光谱条件T-才能算出较准确的介电函数值.如何在反射谱不很完整的条件下推算出

较为准确的介电函数谱是一个很有意义的问题.本文由此提出 神联合使用谐振子模型拟

舍和 K-K 关系计算的途径.以有效地改善不完整反射光谱的介电函数推算结果.

1 原理与方法

作为一对宏观物理常数，反射系数 T 及位相角#之间存在某种内在联系，这种联系在本

文涉及的晶体长波光学声子诱发的红外反射谱结掏中可从微观物理模型和基本物理条件两

方面获得，在微观物理模型方面，我们可将不同光学声子分解成不同的谐振子，进而形成谐

振子模型，用谐振子模型算出介电函数后.结合光电磁波在固体表面的边界条件便可知道 r

与#的关系.而 K-K 色散关系不依赖于具体物理模型，而是从俨与#的基本因果关联出发.

运用数学方法推导出 r与#的内在联系.对某一特定的如图 1 实线所示的反射谱.如果谐振

子模型中的某些参量{特别是高频介电常数 ι〉不正确导致反射谱外推部分偏差.那么由

K-K 色散关系根据 r 全谱算出的#必定会与由谐振子模型给出的￠不一致.这种不一致亦

会导致两种方法给出的介电函数不一致，如图 2 中虚线和实线所示.通过数值计算表明这种

差异在介电函数部谱上反映得较为明显.这一现象是容易理解的.r与￠的 K-K 关系是

f∞ d 一 ωd InR(w') 
仰)=EEjoln|日Z| 丁;;- , dw' 
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式(1>中叫痢 分别表示实验反射谱的低频限和高频眼(图 l中箭头所示)， 是频率，R 

lr ，R 和、R 分别是低频部分的外推反射谱．积分计算是由Quadpack软件包完成的。 -在 

单模情况下，计算表明 ‰的增大必然导致式(1)中 o≈ ．和 一。。积分增大，从而使妒值在 

不同频率有不同程度的增大． 

与介电函数实部谱 E( )有直接对应关系的折射率谱 ( )与 R( )和 妒( )关系为 

由 

必 

常 

( )： — — —  ：一 ． (2) 

1+R( )--2 R(∞)cos 

化 、 

电 

如 

图 3)．这里 △= 一 ， 和 。分别是由 五一五关系和谐振子模型拟合计算出的介电函数 

实部谱g( )的峰相应频率，这2个峰的频率值在给定s 值后均可独立算出．具体计算表明 

根据这一单调△k的取值满足 A=0时，‰值将很接近设定的高频介电常数．由满足△=0条 

件的高频介电常数k值拟合反射谱．能获得较为正确的拟合参量，进而获得较为正确的介 

电函数结果． 

2 方法的应用 

作为本文方法实用性的一种简单数值检验，我们取类似GaAs光学声子的红外反射谱 

为应用对象，参量见表 1设定值．假定实验上仅获得如图 l实线所示的非完整反射谱，且信 

噪比较差．这一模拟的实验反射谱是由式(3)算出的理论谱上叠加一个随机噪声而产生的， 

本文称它为实验光谱．叠加一个随机噪声的目的是模拟在实验光谱中有限的信噪比．由于谐 

振子模型中各参量的相互影响，尤其是振子强度与高频介电常数之间的强关联性，使简单地 

对图 1实线所示有较大噪声的反射谱用谐振子拟合较困难．例如，我们从初始值( =1．0， 

岍D=270cm_。． =4cm 和 ‰=14)出发，求 口一∑ (R1一R ) )的全域极小值，其中 

-漂 ， ㈤ 、 
介电函数e )在谐振子模型中的表达式为 

． (4) 

拟合得到的参量及其误差如表 l，其结果与设定的差别较大．其中误差以高频介电常数为最 

大．这是因为高频介电常数信息主要是在高频反射率趋于平坦的那段反_射谱巾，而本文的实 

验谱中不包含这部分反射潜．但如果只看拟合的情况，从图 l可见理论曲线(虚线)与实验谱 

维普资讯 http://www.cqvip.com 
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1 r∞ ω/ - (0 1 d lnR(a/) 1 , I 1 f.... 1_ I cd 一 ωd InR(旷)
=五J 0 1口》百|丁;;- 'dω'+ 五J 2"'1 ln \ ;T百|丁「dω'

1 r丙 旷一 ωd InR H(w') 
+刮.Eln|ZIωl 一丁;; ,- "dw' t (1) 

式(1)中叫珩 ωz 分别表示实验反射谱的低频限和高频限(图 I 中箭头所示) .w 是贺率 .R=

Irl'.RL 和、RH 分别是低频部分的外推反射谱.积分计算是由 Quadpack 软件包完成的时在

单模情况下电计算表明 ι的增大必然导致式(1)中。~叫和 ω=∞积分增大，从而使 ψ 值在

不同频率有不同程度的增大.

与介电函数实部谱瓦时有直接对应关系的折射率谱时叫与 R(削和制ω)关系为

1 -R(ω〉
n(ω)= 一

l+R(ω)-2VR( ω)cosrþ 
(2 ) 

由式ω可知，当 l+RωτZ内再叫为极小时，叫谱会出现极大值·所以#的变化
必然会影响州时及月2直接兼悻耐介地困数实部谱.'(时的峰俭t 诈算结果显示高频介电
常数 ι与两种方法给出的介电筒数实部谱的峰位差值 (LI)之间存在一种单调变化关系(如

图 3). 这里 LI=町一ω。，附和 ω。分别是由 K-K 关系和谐振子模型拟合计算出的介电函数

实部谱e' (ω)的峰相应频率，这 2 个峰的频率值在给定 ι值后均可独立算出.具体计算表明

根据这一单调 LI.~的取值满足 LI=O 时，ι值将í~接近设定的高频介电常数.由满足 LI=O 条

件的高频介电常数ι值拟合反射谱，能获得较为正确的拟合参量，进而获得较为正确的介

电函数结果、

z 方法的应用
作为本文方法实用性的一种简单数值检验，我们取类似 GaAs 光学声子的红外反射谱

为应用对象，参量见表 1 设定值.假定实验上仅获得如图 l 实线所示的非完整反射谱，且信

噪比较差.这一模拟的实验反射谱是曲式 (3)算出的理论谱上叠加一个随机噪声而产生的，

本文称它为实验光谱.叠加一个随机噪声的目的是模拟在实验光谱中有限的信嘿比.由于谐

振子模型中各参量的相互影响，尤其是振子强度与高频介电常数之间的强关联性，使简单地

对图 1 实线所示有较大噪声的反射谱用谐振子拟合较困难.例如，我们从初始值 (S=1.0.

崎η= 270cm -l , y= 4cm- l和 ι =14)出发电求。= '2;，<R， -R，)')的全域极小值.其中

R.=I 豆豆豆二1. 1 '.
'~+1" 

介电函数 ε(叫在谐振子模型中的表达式为

Sω}o 
.(叫=ε∞+一「一一寸-τ「一，

(3) 

(4) 

拟合得到的参量及其误差如表 1.其结果与设定的差别较大.其中误差以高频介电常数为最

大.这是因为高频介电常数信息主要是在高频反射率趋于平坦的那段反射谱中，而本文的实

验谱中不包含这部分反射话.但如果只看拟合的情况，从图 l 可见理论曲线t虚线)与实验谱
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(实线)在实验谱波段吻合得很好． 

u，cm_。 

图 1 实线为单模反射光谱l虚线为普通方法 

拟合曲线．点线为本文方法拟合曲线(曲线对 

应的谐振子参量见表 1， 和 吡 频率位置为 

式(1)中的 。和 值 

F ．1 The solid line is one-mode reflection 

spectrum，the dasbed line is the best fit Clll'~e 

by normal method．the dotted line is the best 

fit curve by the method described in the text 

(the parameters used for the three curves are 

listed in Tahie 1．the arrows indicate the 

frequency position of and 2 in Eq．(1)) 

，cm 一’ 

图 2 k=8．0时由K·K关系计算(实线)和 

最佳拟台谐振子模型参量(虚线)给出的介 

电函数实部谱 e ( ) 

Fig．2The cLlr~ (∞)ofthe real part spa e— 

trllm of the die1eetric function calculated by 

the K·K relation(solid line-)and best fit Da 

rameters of the oeeiUator 1"110 lfdashed 

Iine)fork 一 8．0 

采用本文提出的方法，我们选定 ‰=5．0，8．0，9．0，10．0，11．0，11．5，12．0，13．0．拟合 

反射谱获得相应的声予参量，用这套参量给出实验反射谱的低频与高频侧的外延反射谱 

(尺 和 R )，作 K—K关系算得介电函数 

实部．￡，( )，与由谐振予模型算出的 Er 

Go)比较，进而获得两种 ( )谱的峰位 

差 △．图 2给出 E =8．0时由 K—K关系 

算得的介电函数实部 ￡，( )(实线)和由 

谐振子模型算得的 Er( )(虚线)，两者的 

峰位差别是明显的(△一5．98cm-1)．A相 

对 ‰的关系如图 3，图中实线为数值内 

插曲线．该曲线上 △一0处的 k是使两种 

￡，( )谱的峰位相重合之值．E =10．29， 

与设定值 10．24已相当接近．再以 S一 

1．0 osro一 270．Ocm_。，7—4．Ocm一 和 E 

=10．29为初始值并固定‰值不变，通 

过拟合计算很快就获得了非常接近设定 

值的数值，如表 1，与设定值的差别大大 

减小．由这套参量给出的理论拟合曲线 

见图 1中的点线，比较 2条理论曲线(虚 

图3 由K·K关系计算和谐扳子模型拟合给出的 

介电函数实部谱 ( )峰位差值△与 的相互关 

系(圆圈表示计算结果，实线为内插曲线，箭头表 

示 A=O的位置) 

Fig．3 The dependence of on the e (elt'Cles／ire 

the calculated points，solid line is the interpo|at， 

ing line，the  8rrow ind icates the zero point of△ 
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(实线)在实验谱波段吻合得很好.

、

" 

" 

心 3

00 
120 ~4 1) 26C ~80 .300 J20 

ω/cm- I 

图 1 实线为单模反射光谱6虚线为普通方法
拟舍曲线，点线为本文方法拟合曲线(曲线时

应的谐振于参量见表 1.ωl 和盹频率位置为

式刊}中的 ω1 和 ω2 值

Fig. 1 The solid line Îs one~mode reflection 
spectrum. the dashed line is the best fit c町啊

lJy nocmal method. the dotted line i.s the best 
fit curve by the method described ìn the text 
(the parameters used for the three curves are 
listed in Table 1. the acCQWS indicate the 
fcequency position of 叫 and ω2 in Eq. (1)) 

J Jf川

υ 
Z~ ::l "。 ,,, '" ωIcm- I 

回 2 <-=8.0 时由 K.K 芫系计算〈实线〉相

最佳拟合谐振于模型参量 t虚线〉结出的介

电函数实部谱山时

Fig. 2 The curv曹<'(时 of the real part .spec­

trum of the dielectric function calculated by 
the K~K relation (solid line) and best fit pa­

rametec.s of the 曲。Uator modeJ (dashed 
line) for ε"，， =8. 。

5∞ 

采用本文提出的方法，我们选定 ι=5.0.8.0.9.0.10. 0.11. O.ll. 5 .12. 0.13. O. 拟合

反射谱获得相应的声子参量，用这套参量给出实验反射谱的低频与高频侧的外延反射谱

(RH 租 RL ) ， 作 K-K 关系算得介电函数

实部. i(叫，与由谐振子模型算出的 ε'

(叫比较，进而获得两种白叫谱的峰位

差 LI. 因 2 给出 ι=8. 。时由 K-K 关系

算得的介电函数实部 i (",) (实线)和由

谐振子模型算得的" (叫{虚线) .两者的

峰位差别是明显的(LI=5. 98cm- 1
). LI 相

对 ι的关系如图 3. 图中实线为数值内

插曲线.该曲线上 LI=O 处的 ι是使两种

i(叫谱的峰位相重合之值.ι= 10.29. 

与设定值 10.24 已相当接近.再以 s=

1. 0 的η=270. Ocm-'. ì' =4. Ocm- 1租 '­

= 10.29 为初始值并固定 ι值不变，通

过拟合计算很快就获得了非常接近设定

值的数值，如表1.与设定值的差别大大

减小.由这套参量给出的理论拟合曲线

见图 1 中的点线，比较 2 条理论曲线{虚

" 
' 

。'
3 

-, 
7 

\J 
, 
囱

10 " 
图 3 由 K.K 关系计算和谐振于模型拟合给出的

介电函数实部带<'(叫峰位差值 A与<-的相互关

系(圃圃表示计算结果，实线为内插曲线，箭头表

示 .11 =0 的位置〉

Fig. 3 The clependence of ..ö ∞ tbe ~"" (circles are 
the calculated points , solid line Îs the interpolat 
ing line , the arrow indicates the zero point of il. 
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线和点线)可见，它们在实验光谱波段都与实验谱吻合很好，但在高频与低频外延波段却相 

差甚大．这说明根据谐振子模型和 K—K关系之间的相互制约关系，应用本文提出的方法可 

以有效地改善不完整反射光谱的介电函数推算结果． 

对于双模行为或多模行为的反射谱而言，计算表明对最高频声子模反射带仍有类似干 

单模的 △_‰关系，所以本文所提出的方法亦适应于双模和多模的情况- 

表 l 谐振子模型中各参量及其相对误差 

Table l The paramours and their relative errors in the oscillator model 
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Abstract The synthetical application of the oscillator model and Kramers—Kronig relation 

to the far—infrared reflection spectrum of the long wavelength optical phonon in crystals 

was reported．By using the restriction condition between the oscillator model and the 

Kramers—Kronlg relation，a method was proposed to reckon the dielectric function from 

the incomplete far-infrared reflection spectrum． 
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差甚大.这说明根据谐振子模型和 K-K 关系之间的相互制约关系，应用本文提出的方法可

以有效地改善不完整反射光谱的介电函数推算结果.

对于双模行为或多模行为的反射谱而言.计算表明对最高额声子模反射带仍有类似于

单模的 ð-e:_关系.所以本文所提出的方法亦适应于双模和多模的情况.
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茬 1 谊缸子模型中备参量及其相对误差

Table 1 Tbe parameters and their relatì.ve errors ì.n the oscillator model 
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The synthetical applìcation of the oscillator model and Kramers-Kronig relation 

to the far-infrared reflection spectrum of the long wavelength optical phonon in crystals 

was reported. By using the restriction condition between the oscillator model and the 
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