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Přihlášeńı na poč́ıtač v 07/02004

Pro fitováńı pomoćı newAD je možné využ́ıt poč́ıtač v 07/02004 (seminárńı mı́stnost S10).

Poč́ıtač implicitně bootuje do MS Windows, boot do Linuxu je zapotřeb́ı explicitně zvolit v boot menu výběrem
Fedora, with Linux ... (ideálně nejvyšš́ı verzi).

Login: student.

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

Přihlášeńı na hercules

Fitovaćı software newAD je clusterový, hlavńı poč́ıtač clusteru, kde jsou všechna data a odkud lze fitováńı ř́ıdit,
je hercules.

Z fyziky:

ssh -X student@hercules

Z dálky:

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

Adresáře na hercules

prakt/ROK/SKUPINA – data z praktika si nakoṕırujte do podadresáře v domovském adresáři podle ročńıku
a skupiny a zpracováńı provádějte tam.

/share – adresář, kam se automaticky synchronizuj́ı data ze všech př́ıstroj̊u. Pro vás je pouze ke čteńı. Podad-
resáře podle př́ıstroj̊u použ́ıvaných v praktiku:

ell – elipsometr Jobin Yvon UVISEL.

lambda1050 – spektrofotometr Perkin Elmer Lambda1050.

opus – spektrofotometr Bruker Vertex v80.

Export dat Bruker Vertex 80v

Měřićı program automaticky ukládá všechna měřeńı jako nečitelné binárńı soubory (s koncovkami .0, .1, . . . ).

Export do textového formátu (DPT – data point table) lze provést po kliknut́ı pravým tlač́ıtkem na single-
channel data v seznamu dat. Při exportu pozor na adresář, může být nastaven jiný, než kam se ukládaj́ı měřeńı.

Správně exportovaná signle-channel data připomı́naj́ı křivku zářeńı černého tělesa. Vypadaj́ı-li jinak, exportovali
jste už př́ımo propustnost nebo nějakou jinou odvozenou veličinu.

Export dat Perkin Elmer Lambda1050

Skonč́ıte-li měřeńı vzorku, zavřete okno s měřeńım, program se zeptá, zda chcete uložit Task. Jelikož Task
znamená měřeńı, uložit ho chcete. Odpov́ıte-li ne, nejsou data definitivně ztracena, ale nedá se k nim už dostat
snadno a neulož́ı se k nim všechna metadata.

Měřićı software od výrobce pojmenovává automaticky měřeńı dost nesmyslně. Aby se šlo v souborech vyznat
byla zavedena následuj́ıćı konvence.

Měřeńı se pojmenovávaj́ı hierarchicky, části názvu se odděluj́ı čtyřtečkou (dvě dvojtečky), pro praktikum by
název měl zač́ınat SpecPrakt::ROK::SKUPINA, tedy např́ıklad:

SpecPrakt::2014::B::TiO2-3B
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Po skončeńı měřeńı se pak programem Folder Exporter takto pojmenované měřeńı exportuje do adresáře

C:/Users/Public/Export/SpecPrakt/2014/B/TiO2-3B

odkud se už synchronizuje na hercules. Ve Folder Exporteru vybereme měřeńı a tlač́ıtkem Export Selected pro-
vedeme export. Po opětovném načteńı seznamu by mělo mı́t zelené označeńı, indikuj́ıćı, že existuje exportovaná
verze.

Konverze dat Perkin Elmer Lambda1050

Soubory s daty se jmenuj́ı ID.Sample.Raw.asc, ostatńı jsou pomocné soubory, které lze smazat, aby nepřekážely.
Identifikátor ID rozlǐsuje jednotlivá měřeńı.

Data je kromě sloučeńı, konverze a výpočtu fitovaćı váhy také nutné převést z relativńı odrazivosti v̊uči normálu
na absolutńı odrazivost. Konverzńı programy dělaj́ı oboj́ı, standardně berou jako normál krystalický křemı́k
(který se použ́ıvá i v praktiku), lze nicméně zvolit jiný.

Pro data měřená metodou 4×4 se použ́ıvá program spec4x4 a typy měřeńı jsou Dark Front, Dark Back,
Sample N Front a Sample N Back, kde N je pořadové č́ıslo měřeńı.

Program spec4x4 rozlǐsuje měřeńı podle názvu souboru a stač́ı ho jen spustit na všechny datové soubory:

spec4x4 Dark *.asc Sample *.asc

nebo po smazáńı pomocných soubor̊u prostě

spec4x4 *.asc

Vytvoř́ı soubor R.dat se standardńı strukturou.

Konverze dat Jobin Yvon UVISEL 2

Konverze vyžaduje nejprve přejmenováńı soubor̊u *.spe, aby měly koncovky podle elipsometrické konfigurace.
To provád́ı skript jy-rename.py, v adresáři s daty stač́ı spustit

jy-rename.py -d

Volba -d zajǐst’uje smazáńı p̊uvodńıch *.spe soubor̊u, které nebudeme potřebovat.

Výsledkem jsou soubory

p.0m p.0p p.9m p.9p p.mm p.mp p.pm p.pp

Vlastńı konverzi provád́ı program ell, kterému stač́ı zadat bázové jméno soubor̊u (bez koncovky):

ell p

Tlač́ıtko Skew provede automatickou korekci úhl̊u rotace optických prvk̊u. Zjǐstěné odchylky dA, dM by měly
být mnohem menš́ı než 1, jinak je něco špatně.

Data lze ve spektrech ručně opravovat posouváńım jednotlivých bod̊u, př́ıpadně stisknut́ım tlač́ıtka Correct,
které oprav́ı všechy detekované chybné body ve vybraném spektru.

Spojeńı měřeńı na jednotlivých konfiguraćıch a výpočet opravených hodnot Is, IcII a IcIII a fitovaćıch vah
provedeme tlač́ıtkem Execute, které zaṕı̌se soubor p.dat.

Program ukonč́ıme Quit.

Nastaveńı č́ısla vzorku (1) nebo typu výstupu (Is, IcII a IcIII) nemáte d̊uvod měnit.

Konverze dat Bruker Vertex 80v

Pro sloučeńı dat propustnosti nebo odrazivosti a výpočet fitovaćıch vah ze single-channel dat se použ́ıvá program
speccheck. V adresáři s daty spust́ıte

speccheck TMIR
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kde TMIR znamená transmittanci (T) ve středńı (M) infračervené oblasti (IR). Daľśı možnosti jsou RMIR, TFIR
a RFIR.

Program se pokuśı roztř́ıdit data na single-channel měřeńı vzorku, prázdného kanálu, př́ıpadně normálu, což
nicméně vyžaduje určité konvence při pojmenovávńı vzork̊u.

Data lze vybrat a ručně přǐradit do Sample, Background nebo Ignore. Máme-li v jednom adresáři v́ıce vzork̊u,
je samozřejmě zapotřeb́ı převést data postupně.

Tlač́ıtko Run spust́ı konverzi, která vytvoř́ı soubor T-MIR.dat (př́ıpadně analogicky podle typu dat).

Fitovaćı software newAD

Software pro fitováńı dat z optických měřeńı je clusterový a skládá se z několika spolupracuj́ıćıch programů.
Jeden uživatel může současně mı́t spuštěno pouze jedno fitováńı – skupiny se tedy musej́ı domluvit a nelézt si
do zeĺı, protože všechny pracuj́ı pod stejným uživatelem student.

Grafické uživatelské rozhrańı se spoušt́ı

xviewerAD

Tento program se spoušt́ı v adresáři s daty, která chceme fitovat. T́ım se současně definuje, kde bude hledat
a vytvářet soubory celý zbytek newAD.

V levém panelu lze do výpočtu přidávat poč́ıtače z clusteru, v pravém měnit hodnoty parametr̊u a nastavovat
je jako volné/pevné.

Funkce tlač́ıtek:

Model – volba modelu vzorku typu a měřeńı, což je prvńı věc, kterou je zapotřeb́ı udělat.

Input – volba vstupńıch datových soubor̊u (lze jich zvolit několik současně, nicméně ze stejného adresáře).

Quit – opuštěńı grafického rozhrańı. Tlač́ıtko nepřerušuje fitováńı, nezapomı́ná žádné nastaveńı ani pracovńı
adresář. Během fitováńı může být grafické rozhrańı spuštěno v́ıcekrát, př́ıpadně i v̊ubec, fitováńı běž́ı
nezávisle na něm. Spust́ıme-li znovu xviewerAD, připoj́ı se k již běž́ıćımu fitovaćımu procesu.

Halt – ukončeńı celého newAD, včetně grafického rozhrańı. Použijte, když skonč́ıte práci, chcete fitovat jiný
vzorek v jiném adresáři a pod.

Output – vytvořeńı výstupńıho souboru (tradičně pojmenovaného out).

Calculate – výpočet teoretických dat podle aktuálńıch hodnot parametr̊u.

Minimum – minimalizace součtu čtverc̊u odchylek pomoćı variace jednoho vybraného parametru hrubou
silou (právě jeden parametr muśı být vybrán jako volný, free).

Fit – fitováńı volných free parametr̊u.

Grapher – spuštěńı prohĺıžeče graf̊u (ve výchoźım nastaveńı prázdného, je zapotřeb́ı vybrat křivky, které
chceme zobrazovat). Lze ho spustit i samostatně např. na výstupńı soubor:

grapherAD out

Restore – načteńı uloženého stavu fitováńı z restorefileAD a pokračováńı, např́ıklad po pádu či násilném
ukončeńı.

Import – načteńı výstupńıho souboru např́ıklad z fitu v jiném adresáři. Nastav́ı se model a parametry,
vstupńı soubory se neměńı.

Fitováńı či minimalizaci lze ukončit předčasně tlač́ıtkem End. Právě běž́ıćı iterace ovšem doběhne celá.

Standardńı struktura dat newAD

Vstupńı datové soubory jsou textové soubory s pevným počtem sloupc̊u:

1 2 3 4 5 6 7

typ_dat vlnová_délka/nm úhel_dopadu/deg exp1 exp2 exp3 váha
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Typ dat se skládá s vlastńıho typu dat a dvou č́ısel 00 až 99 určuj́ıćı č́ıslo sekundárńıho a primárńıho vzorku
(pro v́ıcevzorkové zpracováńı dat). V praktiku budou koncové čtyři cifry vždy 0001.

Sloupce s experimentálńımi daty jsou vždy tři, u spektrofotometrie (2), kde je jen jedna měřená veličina, jsou
sloupce data2 a data3 vždy nuly, např́ıklad:

20001 275.01 0 0.258605 0 0 10000

U elipsometrie (9) jsou v datových sloupćıch Is, IcII, a IcIII, v tomto pořad́ı:

90001 190.746472 75.000000 7.463960e-01 5.331406e-01 3.655881e-01 9.246797e+04

Struktura výstupńıho souboru newAD

Výstupńı soubor (out) zač́ıná hlavičkou, kde je uveden model, čas, vstupńı data, residuálńı sumy čtverc̊u a hod-
noty χ, hodnoty všech parametr̊u včetně chyb, korelačńı matice, etc. Všechny řádky hlavičky zač́ınaj́ı znakem
#.

Řádky nezač́ınaj́ıćı # obsahuj́ı experimentálńı a nafitované křivky optických veličin a spektrálńı závislosti op-
tických konstant. Prvńıch deset sloupc̊u je podobných jako u vstupńıho souboru, pouze nav́ıc obsahuj́ı i nafito-
vaná teoretická data:

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

typ_dat vlnová_délka/nm úhel_dopadu/deg exp1 exp2 exp3 th1 th2 th3 váha

Následuje 2 × 5 × 2 sloupc̊u s optickými konstantami.

Nejprve pro primárńı vzorek, poté pro sekundárńı.

Optické konstanty každého vzorku jsou uvedeny po materiálech v pořad́ı overlayer, film, transition layer,
substrate, back-side layer.

A konečně každý materiál má dva sloupce: index lomu n, a extinkčńı koeficient k.

Všechny sloupce jsou vždy př́ıtomny, pokud model neobsahuje některou vrstvu, sloupce obsahuj́ı nuly.

Optické konstanty lze extrahovat skriptem extractAD-oc.py, např́ıklad:

extractAD-oc.py f+ out

slouč́ı spektrálńı závislosti optických konstant vrstvy (film) všech vzork̊u a všech měřeńı v souboru out a zaṕı̌se
je do souboru f1.nk (resp. podobným, podle toho, co se přesně doopravdy sloučilo).
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