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Pi#ihlaseni na pocita¢ v 07/02004

Pro fitovani pomoci newAD je mozné vyuzit pocitac v 07/02004 (semindrn{ mistnost S10).

Pocita¢ implicitné bootuje do MS Windows, boot do Linuxu je zapotiebi explicitné zvolit v boot menu vybérem
Fedora, with Linux ... (idedlné nejvyssi verzi).

Login: student.

Heslo: stejné jako na hercules.physics.muni.cz.

PrihlasSeni na hercules

Fitovaci software newAD je clusterovy, hlavni pocita¢ clusteru, kde jsou vsechna data a odkud lze fitovani fidit,
je hercules.

7 ftyziky:
ssh -X student@hercules
7 dalky:

ssh -CX student@hercules.physics.muni.cz

Adresare na hercules

prakt/ROK/SKUPINA — data z praktika si nakopirujte do podadresaie v domovském adresiii podle roéniku
a skupiny a zpracovani provadéjte tam.

/share — adresar, kam se automaticky synchronizuji data ze v8ech ptistroju. Pro vés je pouze ke ¢teni. Podad-
resaie podle pristroju pouzivanych v praktiku:

ell — elipsometr Jobin Yvon UVISEL.
lambdal1050 — spektrofotometr Perkin Elmer Lambdal050.

opus — spektrofotometr Bruker Vertex v80.

Export dat Bruker Vertex 80v

Meéfici program automaticky ukldda vsechna méfeni jako necitelné bindrni soubory (s koncovkami .0, .1, ...).

Export do textového formétu (DPT — data point table) lze provést po kliknuti pravym tla¢itkem na single-
channel data v seznamu dat. Pfi exportu pozor na adresaf, muze byt nastaven jiny, nez kam se uklddaji méteni.

Spravné exportovand signle-channel data pripominaji kiivku zafeni ¢erného télesa. Vypadaji-li jinak, exportovali
jste uz ptimo propustnost nebo néjakou jinou odvozenou veli¢inu.

Export dat Perkin Elmer Lambdal050

Skonéite-li méfreni vzorku, zaviete okno s méfenim, program se zeptd, zda chcete ulozit Task. Jelikoz Task
znamend méfeni, ulozit ho chcete. Odpovite-li ne, nejsou data definitivné ztracena, ale neda se k nim uz dostat
snadno a neulozi se k nim vSechna metadata.

Meérici software od vyrobce pojmenovava automaticky méreni dost nesmyslné. Aby se Slo v souborech vyznat
byla zavedena nasledujici konvence.

Méfeni se pojmenovavaji hierarchicky, ¢dsti ndzvu se oddéluji ¢tyfteckou (dvé dvojtecky), pro praktikum by
nazev mél zacinat SpecPrakt: : ROK: : SKUPINA, tedy naptiklad:

SpecPrakt::2014::B::Ti02-3B
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2 Software pro zpracovdni optickyjch méreni

Po skonceni méteni se pak programem Folder Exporter takto pojmenované méfeni exportuje do adresare
C:/Users/Public/Export/SpecPrakt/2014/B/Ti02-3B

odkud se uz synchronizuje na hercules. Ve Folder Ezporteru vybereme méfeni a tla¢itkem Fxport Selected pro-
vedeme export. Po opétovném nacteni seznamu by mélo mit zelené oznaceni, indikujici, ze existuje exportovana
verze.

Konverze dat Perkin Elmer Lambdal1050

Soubory s daty se jmenuji ID.Sample.Raw.asc, ostatni jsou pomocné soubory, které 1ze smazat, aby neprekazely.
Identifikator ID rozliSuje jednotlivd méfeni.

Data je kromé slouceni, konverze a vypoctu fitovaci vahy také nutné prevést z relativni odrazivosti vuéi normélu
na absolutni odrazivost. Konverzni programy délaji oboji, standardné berou jako normal krystalicky kfemik
(ktery se pouzivé i v praktiku), lze nicméné zvolit jiny.

Pro data méfend metodou 4x4 se pouziva program specdx4 a typy méfeni jsou Dark Front, Dark Back,
Sample_N Front a Sample_N Back, kde N je pofadové ¢islo méfeni.

Program spec4x4 rozlisuje méfen{ podle nazvu souboru a sta¢i ho jen spustit na vSechny datové soubory:
spec4x4 Dark_*.asc Sample_*.asc

nebo po smazani pomocnych souboru prosté

spec4x4 *.asc

Vytvori soubor R.dat se standardni strukturou.

Konverze dat Jobin Yvon UVISEL 2

Konverze vyzaduje nejprve piejmenovani souboru *.spe, aby mély koncovky podle elipsometrické konfigurace.
To provadi skript jy-rename.py, v adresafi s daty staci spustit

jy-rename.py -d

Volba -d zajistuje smazani ptivodnich *.spe soubort, které nebudeme potiebovat.

Vysledkem jsou soubory

p-Om p.Op p.%m p.9%p p.mm p.mp p.pm p.pp

Vlastni konverzi provadi program ell, kterému sta¢i zadat bdzové jméno souboru (bez koncovky):
ell p

Tlagitko Skew provede automatickou korekci ihlu rotace optickych prvku. Zjisténé odchylky dA, dM by mély
byt mnohem mensi nez 1, jinak je néco Spatné.

Data lze ve spektrech ruéné opravovat posouvanim jednotlivych bodu, piipadné stisknutim tlacitka Correct,
které opravi vSechy detekované chybné body ve vybraném spektru.

Spojeni méfeni na jednotlivych konfiguracich a vypocet opravenych hodnot I, I.gr a I a fitovacich vah
provedeme tlac¢itkem Ezecute, které zapiSe soubor p.dat.

Program ukon¢ime Quit.

Nastaveni ¢isla vzorku (1) nebo typu vystupu (I, Ierr & L) neméte divod ménit.

Konverze dat Bruker Vertex 80v
Pro slouc¢eni dat propustnosti nebo odrazivosti a vypocet fitovacich vah ze single-channel dat se pouziva program

speccheck. V adresafi s daty spustite

speccheck TMIR
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kde TMIR znamend transmittanci (T) ve stfedni (M) infracervené oblasti (IR). Dalsi moznosti jsou RMIR, TFIR
a RFIR.

Program se pokusi roztiidit data na single-channel méfeni vzorku, prazdného kanalu, pfipadné normalu, coz
nicméné vyzaduje urcité konvence pii pojmenovavni vzorku.

Data lze vybrat a rucné priradit do Sample, Background nebo Ignore. Mame-li v jednom adresaii vice vzorku,
je samoziejmé zapotiebi prevést data postupné.

Tlacitko Run spusti konverzi, kterd vytvoif soubor T-MIR.dat (pfipadné analogicky podle typu dat).

Fitovaci software newAD

Software pro fitovani dat z optickych méfeni je clusterovy a skladd se z nékolika spolupracujicich programt.
Jeden uzivatel muze sou¢asné mit spusténo pouze jedno fitovani — skupiny se tedy museji domluvit a nelézt si
do zeli, protoze vSechny pracuji pod stejnym uzivatelem student.

Grafické uzivatelské rozhrani se spousti
xviewerAD

Tento program se spousti v adresaii s daty, kterd chceme fitovat. Tim se soucasné definuje, kde bude hledat
a vytvaret soubory cely zbytek newAD.

V levém panelu lze do vypoctu pridavat pocitace z clusteru, v pravém ménit hodnoty parametru a nastavovat
je jako volné/pevné.

Funkce tlacitek:
Model — volba modelu vzorku typu a méfeni, coz je prvni véc, kterou je zapotiebi udélat.
Input — volba vstupnich datovych souboru (lze jich zvolit nékolik soucasné, nicméné ze stejného adresére).

Quit — opusténi grafického rozhrani. Tla¢itko neprerusuje fitovani, nezapoming zddné nastaveni ani pracovni
adresar. Béhem fitovani muze byt grafické rozhrani spusténo vicekrat, pfipadné i viubec, fitovani bézi
nezavisle na ném. Spustime-li znovu xviewerAD, ptipoji se k jiz bézicimu fitovacimu procesu.

Halt — ukonceni celého newAD, véetné grafického rozhrani. Pouzijte, kdyz skonéite praci, chcete fitovat jiny
vzorek v jiném adresédfi a pod.

Output — vytvoreni vystupniho souboru (tradi¢né pojmenovaného out).
Calculate — vypocet teoretickych dat podle aktudlnich hodnot parametri.

Minimum — minimalizace souc¢tu ¢tvercu odchylek pomoci variace jednoho vybraného parametru hrubou
silou (prévé jeden parametr mus{ byt vybrdn jako volny, free).

Fit — fitovani volnych free parametru.

Grapher — spustén{ prohlizece grafi (ve vychozim nastaveni préazdného, je zapotiebi vybrat kiivky, které
chceme zobrazovat). Lze ho spustit i samostatné napf. na vystupn{ soubor:

grapherAD out

Restore — nacteni ulozeného stavu fitovani z restorefileAD a pokracovani, napiiklad po padu ¢i nésilném
ukonceni.

Import — nacteni vystupniho souboru napiiklad z fitu v jiném adresari. Nastavi se model a parametry,
vstupni soubory se neméni.

Fitovani ¢i minimalizaci lze ukonéit predcasné tlacitkem End. Pravé bézici iterace ovsem dobéhne cela.

Standardni struktura dat newAD

Vstupni datové soubory jsou textové soubory s pevnym poctem sloupci:

1 2 3 4 5 6 7
typ_dat vlnova_délka/nm thel_dopadu/deg expl exp2 exp3 vaha
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Typ dat se skldada s vlastniho typu dat a dvou éisel 00 az 99 urcujici ¢islo sekundarniho a primarnitho vzorku
(pro vicevzorkové zpracovani dat). V praktiku budou koncové ¢étyii cifry vzdy 0001.

Sloupce s experimentdlnimi daty jsou vzdy tfi, u spektrofotometrie (2), kde je jen jedna méfend veli¢ina, jsou
sloupce data2 a data3 vzdy nuly, napiiklad:

20001 275.01 0 0.258605 0 O 10000
U elipsometrie (9) jsou v datovych sloupcich I, I, a I, v tomto poradi:
90001 190.746472 75.000000 7.463960e-01 5.331406e-01 3.655881e-01 9.246797e+04

Struktura vystupniho souboru newAD

Vystupni soubor (out) za¢ind hlavickou, kde je uveden model, ¢as, vstupni data, residudlni sumy ¢tverct a hod-
noty x, hodnoty vSech parametru véetné chyb, korela¢ni matice, etc. VSechny fadky hlavicky zacinaji znakem
#.

Ré4dky nezacinajici # obsahuji experimentéln{ a nafitované kiivky optickych veli¢in a spektralni zavislosti op-
tickych konstant. Prvnich deset sloupct je podobnych jako u vstupniho souboru, pouze navic obsahuji i nafito-
vana teoretickd data:

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
typ_dat vlnova_délka/nm thel_dopadu/deg expl exp2 exp3 thl th2 th3 viha

Nasleduje 2 x 5 x 2 sloupcu s optickymi konstantami.
Nejprve pro primarni vzorek, poté pro sekundérni.

Optické konstanty kazdého vzorku jsou uvedeny po materidlech v pofadi owerlayer, film, transition layer,
substrate, back-side layer.

A konecné kazdy materidl ma dva sloupce: index lomu n, a extinkéni koeficient k.

Vsechny sloupce jsou vzdy piitomny, pokud model neobsahuje nékterou vrstvu, sloupce obsahuji nuly.
Optické konstanty lze extrahovat skriptem extractAD-oc.py, napiiklad:

extractAD-oc.py f+ out

slouci spektralni zavislosti optickych konstant vrstvy (film) vsech vzorku a vsech méfeni v souboru out a zapise
je do souboru f1.nk (resp. podobnym, podle toho, co se presné doopravdy sloucilo).
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