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Polarizace světla a optické veličiny

Intenzitu a polarizaci kvazimonochromatického světla lze kompletně popsat Stokesovým vektorem

S =


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 ,

kde I = Ix + Iy = I+ + I− = I� + I	 je celková intenzita světla a Ix, Iy, I+, I−, I�, I	 jsou intenzity světla,
které by prošlo polarizátory propouštěj́ıćımi r̊uzně polarizované světlo: Ix – vodorovně, Iy – svisle, I+ – šikmo
pod úhlem 45◦, I− – šikmo pod úhlem −45◦, I� – kruhově pravotočivě, I	 – kruhově levotočivě. Ze Stokesova
vektoru můžeme vyjádřit r̊uzné daľśı veličiny popisuj́ıćı polarizaci světla, např́ıklad stupeň polarizace

P =
1

S0

√
S2
1 + S2

2 + S2
3 .

Změnu intenzity a polarizace při odrazu od libovolného lineárńıho optického systému, resp. pr̊uchodu světla
takovým systémem, pak lze popsat matićı svazuj́ıćı Stokes̊uv vektor vstupuj́ıćıho (dopadaj́ıćıho) světla Sin a
vystupuj́ıćıho (odraženého) světla Sout:

Sout = MSin .

Této matici M se ř́ıká Muellerova matice. Běžné optické veličiny měřené optickými př́ıstroji, jako je odrazivost
či propustnost, lze vyjádřit pomoćı prvk̊u této matice.

I když má Muellerova matice obecně 16 prvk̊u, nezávislých je jich často pouze několik málo. Pro jednoduché
systémy nevykazuj́ıćı komplexńı kombinace anizotropńı polarizace a depolariace světla je řada prvk̊u Muellerovy
matice nulových nebo svázaných s jinými prvky. Konkrétně odraz kvazimonochromatického světla od systému
ideálńıch izotropńıch tenkých vrstev na polonekonečné podložce lze popsat pouhými třemi veličinami. Reálná
podložka samozřejmě neńı polonekonečná, ale lze ji za polonekonečnou považovat, když nemuśıme uvažovat
světlo odražené do detektoru z jej́ı zadńı strany. To nastane např́ıklad když dostatečně absorbuje světlo nebo je
jej́ı zadńı strana velmi drsná.

Uvedený systém nedepolarizuje světlo a odraz polarizovaného světla lze uvažovat samostatně pro světlo polari-
zované v rovině dopadu a kolmo k rovině dopadu, tedy tzv. p-polarizaci a s-polarizaci světla (viz obrázek 1). Plně
polarizované světlo můžeme vždy rozložit na p a s složku, které se v tomto př́ıpadě nemı́chaj́ı: p-polarizované
světlo se odraźı i zlomı́ opět jako p-polarizované a s-polarizované zase jako s-polarizované. Vztahy mezi kom-
plexńımi amplitudami elektrické intenzity dopadaj́ıćı, odražené a prošlé vlny jsou vyjádřeny koeficienty odrazu
(rp, rs) a pr̊uchodu (tp, ts) pro jednotlivé polarizace:

Erp = rpEip , Ers = rsEis , Etp = tpEip , Ets = tsEis .

Muellerova matice popisuj́ıćı odraz světla od vzorku má pak tvar

M =
1

2


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 .

Odrazivost vzorku, která je definována jako poměr intenzity odraženého světla Ir ku intenzitě světla dopadaj́ıćıho
na vzorek I0 (implicitně uvažujeme nepolarizované světlo), je rovna prvku M00 matice:

R =
Ir
I0

= M00 =
1

2
(|rp|2 + |rs|2) .

To odpov́ıdá i intuitivńımu výsledku, že odrazivost je pro nepolarizované světlo rovna pr̊uměru (Rp + Rs)/2
odrazivost́ı pro p a s polarizované světlo (Rp = |rp|2, Rs = |rs|2).

Odrazivost popisuje změnu intenzity světla při odrazu, zbývaj́ıćı dvě nezávislé veličiny popisuj́ı změnu pola-
rizačńıho stavu světla. Existuje řada zp̊usob̊u, jak takové dvě veličiny zavést. Běžně se použ́ıvá elipsometrický
poměr %:

% = rp/rs ,
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Obrázek 1: Označeńı amplitud elektrické intenzity pro p a s polarizaci světla. Šipky vyznačuj́ı roviny, ve kterých
kmitá vektor elektrické intenzity.

což je komplexńı č́ıslo a odpov́ıdá tedy dvěma reálným veličinám. Jako reálné veličiny popisuj́ıćı změnu pola-
rizačńıho stavu se často použ́ıvaj́ı tzv. azimut Ψ a fázová změna ∆ definované vztahem

tan Ψ exp(i∆) = rp/rs .

Azimut souviśı s velikost́ı % a vyjadřuje změnu poměru intenzit p a s polarizace. Fázová změna souviśı s fáźı %
a vyjadřuje vzájemný posun fáźı p a s polarizace.

Nevýhodou těchto a podobných veličin je, že jsou periodické, nespojité, př́ıpadně mohou nabývat nekonečných
hodnot a obecně bĺızké změny polarizačńıho stavu neodpov́ıdaj́ı bĺızkým hodnotám %, Ψ a ∆, což neńı vhodné
pro vyhodnoceńı experimentálńıch dat. Praktičtěǰśı je popis př́ımo pomoćı prvk̊u normalizované Muellerovy
matice (tj. Muellerovy matice, ze které jsme vytkli odrazivost R)

M = R


1 m1 0 0

m1 1 0 0

0 0 m2 −m3

0 0 m3 m2

 ,

které lež́ı v intervalu [0, 1] a bĺızké změny polarizačńıho stavu odpov́ıdaj́ı bĺızkým hodnotám m1, m2 a m3.
Jelikož je změna polarizačńıho stavu popsána dvěma č́ısly, pouze dva z těchto prvk̊u jsou nezávislé. Konkrétně
jsou svázány vztahem

m2
1 +m2

2 +m2
3 = 1 .

Tento popis má ještě daľśı výhodu, Muellerova matice má stejný tvar, i když započ́ıtáme odraz na zadńı straně
podložky a daľśı běžné depolarizuj́ıćı efekty. Potom ovšem plat́ı

m2
1 +m2

2 +m2
3 ≤ 1 ,

tud́ıž m1, m2 a m3 představuj́ı tři nezávislé prvky matice. V literatuře se často označuj́ı ṕısmeny N , C a S,
ovšem s jinou znaménkovou konvenćı: m1 = −N , m2 = C, m3 = −S.

Propustnost vzorku je definována jako poměr intenzity prošlého světla It ku intenzitě světla dopadaj́ıćıho na
vzorek I0:

T = It/I0 .

Propustnosti nemá smysl uvažovat pro polonekonečnou podložku a je zapotřeb́ı započ́ıtat odrazy světla uv-
nitř podložky. Vztah mezi koeficienty odrazivosti a propustnosti a propustnost́ı systému je proto složitěǰśı než
v př́ıpadě odrazivosti.
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Obrázek 2: Označeńı úhlu dopadu, odrazu, lomu a index̊u lomu pro odraz a lom na jednom rozhrańı.

Tenká vrstva na podložce

Pro optickou charakterizaci vzork̊u je třeba využ́ıt vztahy mezi optickými veličinami a vlastnostmi materiál̊u,
tloušt’kami vrstev a daľśımi parametry. Začněme popisem odrazu a lomu světla na jednom rozhrańı mezi dvěma
r̊uznými izotropńımi prostřed́ımi s indexy lomu n1 a n2 (viz obrázek 2). Úhel dopadu světla ze strany prostřed́ı 1
označme ϑ1. Úhel odrazu je roven úhlu dopadu. Úhel lomu do prostřed́ı 2 je dán Snellovým zákonem

n1 sinϑ1 = n2 sinϑ2 .

Tento zákon je zjevně tranzitivńı. Jsou-li prostřed́ı absorbuj́ıćı, jsou indexy lomu i úhly komplexńı veličiny,
Snell̊uv zákon i následuj́ıćı vztahy lze nicméně formálně zapsat zcela stejně.

Z podmı́nek na rozhrańı pro Maxwellovy rovnice źıskáme Fresnelovy koeficienty odrazu, které jsou pro p a s
polarizaci rovny

rp =
Erp

Eip
=
n1 cosϑ2 − n2 cosϑ1
n1 cosϑ2 + n2 cosϑ1

, rs =
Ers

Eis
=
n1 cosϑ1 − n2 cosϑ2
n1 cosϑ1 + n2 cosϑ2

.

Pro kolmý dopad světla se vztahy zjednoduš́ı na

rp = rs =
n1 − n2
n1 + n2

.

Fresnelovy koeficienty pr̊uchodu jsou

tp =
Etp

Eip
=

2n1 cosϑ1
n1 cosϑ2 + n2 cosϑ1

, ts =
Ets

Eip
=

2n1 cosϑ1
n1 cosϑ1 + n2 cosϑ2

.

Koeficienty odrazu pro jednu tenkou vrstvu na podložce můžeme dostat koherentńım sečteńım př́ıspěvk̊u od
jednotlivých odraz̊u ve vrstvě (viz obrázek 3). Označ́ıme-li rq1 a rq2 Fresnelovy koeficienty pro horńı a dolńı
rozhrańı vrstvy (q = p, s), je koeficient pro celou vrstvu roven

rq =
rq1 + rq2 exp(2iX)

1 + rq1rq2 exp(2iX)
,

kde X je fázový člen

X =
2π

λ
nd cosϑ .

Symboly λ, n, d a ϑ označuj́ı po řadě vlnovou délku světla, index lomu vrstvy, tloušt’ku vrstvy a úhel lomu
ve vrstvě. Koeficient rq můžeme považovat za efektivńı Fresnel̊uv koeficient pro celou vrstvu, kterou si tak lze
představit opět pouze jako jednoduché rozhrańı. Začneme-li postupně od podložky, je t́ımto zp̊usobem možné
rekurzivně vypoč́ıtat koeficienty odrazivosti i pro systém v́ıce vrstev.

Vid́ıme, že tloušt’ka vrstvy vystupuje ve výsledných vztaźıch v argumentech komplexńıch exponenciál. V př́ıpadě
neabsorbuj́ıćı vrstvy, kdy je n reálné, to znamená v argumentech goniometrických funkćı. Ve spektrech odrazi-
vosti, propustnosti a daľśıch optických veličin, tedy v jejich závislostech na vlnové délce λ, budeme proto pozo-
rovat interferenčńı minima a maxima. Jelikož je X úměrné nd/λ, bude hustota minim a maxim r̊ust s tloušt’kou
vrstvy a jej́ım indexem lomu.
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Obrázek 3: Schéma sč́ıtáńı př́ıspěvk̊u koeficientu odrazivosti, resp. odrazivosti.

V př́ıpadě podložky propouštěj́ıćı světlo muśıme k výpočtu odrazivosti (resp. propustnosti) celého systému
nav́ıc seč́ıst i všechny odrazy uvnitř podložky. Schéma sč́ıtáńı lze opět znázornit obrázkem 3, ale v tomto př́ıpadě
sč́ıtáme nekoherentně, tedy už intenzity světla, nikoli amplitudy elektrické intenzity. Označ́ıme-li po řadě R1, R′1,
R2, T1, T2 a U odrazivost systému na horńım rozhrańı podložky shora, odrazivost systému na horńım rozhrańı
zespodu, odrazivost systému na dolńım rozhrańı shora, propustnost systému na horńım rozhrańı, propustnost
systému na dolńım rozhrańı, a propustnost podložky jako takové, můžeme odrazivost a propustnost celého
vzorku psát

R = R1 +
T 2
1U

2R2

1−R′1R2U2
, T =

T1T2U

1−R′1R2U2
.

Při výpočtu kompletńı Muellerovy matice namı́sto jen odrazivosti či propustnosti bychom sč́ıtali podle stejného
schématu, ale namı́sto odrazivost́ı a propustnost́ı bychom pracovali s odpov́ıdaj́ıćımi Muellerovými maticemi.

Vyhodnoceńı dat, disperzńı modely

Pro některé jednoduché systémy lze optické konstanty určit př́ımým výpočtem z měřených veličin. V přibĺıžeńı
dvoufázového systému (okoĺı–polonekonečný vzorek) můžeme komplexńı index lomu určit př́ımo z elipsomet-
rického poměru ρ jako

n1 = n0 sinϑ0

√
1 + tan2 ϑ0

(
1− ρ
1 + ρ

)2

.

Ve složitěǰśıch př́ıpadech je nutné použ́ıt vhodný model optické odezvy systému a nafitovat pomoćı něj experi-
mentálńı data. Fitujeme za pomoci metody nejmenš́ıch čtverc̊u. Pro sumu čtverc̊u S plat́ı

S(p) =

N∑
i=1

(yi − f(xi,p))2wi,

kde yi a f(xi,p) jsou měřené a teoretické hodnoty v daném bodě i, wi je inverzńı hodnota čtverce odhadované
chyby měřené veličiny a N je počet źıskaných experimentálńıch hodnot pro dané měřeńı. Během fitováńı hledáme
takový vektor parametr̊u p, který minimalizuje celkovou sumu čtverc̊u S. Vektor parametr̊u p obsahuje tlouštku
a parametry disperzńıho modelu. Kĺıčová je volba počátečńıch parametr̊u, protože běžné minimalizačńı metody
(např. Levenberg–Marquardt̊uv algoritmus) nezkoumaj́ı celý prostor parametr̊u, ale hledaj́ı pouze lokálńı mini-
mum S(β) (které se od globálńıho může lǐsit).

Jednoduchý disperzńı model je Cauchyho vztah

n = A+
B

λ2
+
C

λ4
+ . . . ,

kde A, B, C, . . . jsou fitovaćı koeficienty. Jedná se o empirický vztah a plat́ı pouze pro pr̊uhledné materiály ve
viditelné oblasti! Můžeme do něj nicméně zahrnout slabou absorpci, extinkčńı koeficient κ pak má tvar

κ = ae−λb .

Komplikovaněǰśım př́ıpadem je PJDOS (Parametrized Joint Density Of States) model. Celková dielektrická
funkce ε = n2 je vyjádřena jako součet př́ıspěvk̊u od jednotlivých druh̊u optických přechod̊u, např. excitace
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Obrázek 4: Schéma závislosti hustoty elektronových stav̊u na energii, s vyznačenými parametry Eg a Eh. Vy-
plněné oblasti představuj́ı obsazené stavy, prázdné oblasti neobsazené stavy.

valenčńıch elektron̊u, absorpce na defektńıch stavech, absorpce na fononech, atd.

ε(E) = 1 +
∑
j

εj(E) ,

kde j znač́ı typy přechod̊u a εj je částečná dielektická funkce pro daný typ přechod̊u. Při fitováńı omezené
části spektra je potřeba zahrnout pouze př́ıspěvky, které ovlivňuj́ı dielektrickou funkci v daném rozsahu. Pro
fitováńı viditelné, bĺızké ultrafialové a bĺızké infračervené oblasti v rámci praktika je dostačuj́ıćı zahrnout pouze
elektronové přechody mezi valenčńım a vodivostńım pásem a absorpci na defektńıch stavech.

Imaginárńı část dielektrické funkce pro přechody mezi valenčńım a vodivostńım pásem vyjádř́ıme následovně

εi,val→vod(E) =
30Q(E − Eg)2(E − Eh)2

(Eh − Eg)5E2
sgn(E) pro Eg ≤ |E| ≤ Eh ,

kde Eg je š́ı̌rka zakázaného pásu a Eh je maximálńı š́ı̌rka mezipásových přechod̊u (viz Obrázek 4).

Absorpci na defektńıch stavech můžeme zjednodušeně v komplexńı části dielektrické funkce vyjádřit jako Gaus-
sovu funkci

εi,G =
QG√
2πBG

[
exp

(
− (E − EG)2

2B2
G

)
− exp

(
− (E + EG)2

2B2
G

)]
,

kde parametr QG je amplituda funkce a je úměrný koncentraci defekt̊u, EG je poloha maxima a BG je rozš́ı̌reńı.
Plat́ı, že v polovině výšky má Gaussova funkce š́ı̌rku 2

√
2 ln 2BG.

Reálná část dielektrické funkce se dopoč́ıtá z Kramers–Kronigových relaćı

εr(E) = 1 +
1

π
−
∫ ∞
−∞

εi(u)

u− E
du .

V modelu PJDOS použitém v rámci praktika bude tedy vystupovat celkem 6 parametr̊u. Tři parametry popisuj́ıćı
mezipásové přechody Qf , Eg,f , Eh,f a tři parametry pro absorpci na defektńıch stavech QG,f , EG,f , BG,f . Posledńı
fitovaný parametr je tloušt’ky vrstvy df .

Fázově modulovaná elipsometrie

Elipsometrie je optická technika, v ńıž se měř́ı změna polarizačńıho stavu světla při odrazu od vzorku, př́ıpadně
při pr̊uchodu vzorkem. Př́ıslušný optický př́ıstroj se nazývá elipsometr. Přesněji jde o skupinu př́ıbuzných
technik, lǐśıćıch se konstrukćı a uspořádáńım př́ıstroje a množinou měřitelných veličin, která se pohybuje od ∆
a Ψ po kompletńıch 15 prvk̊u normalizované Muellerovy matice.

Všechny typy elipsometr̊u maj́ı určité společné optické prvky. Konkrétně polarizátory, kterým se tradičně ř́ıká
polarizátor, resp. analyzátor, jsou-li v optické cestě před vzorkem, resp. za vzorkem (u elipsometr̊u JobinYvon se
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Obrázek 5: Schéma elipsometru v PSCA (polariser–sample–compensator–analyser) uspořádáńı. V optické cestě
muśı být samozřejmě i monochromátor, který zde bereme jako součást detektoru, takže neńı zakreslen zvlášt’.

ovšem použ́ıvá konvence opačná). Většina typ̊u také obsahuje kompenzátor (prvek posouvaj́ıćı vzájemnou fázi
polarizaćı ve dvou kolmých směrech), př́ıpadně kompenzátory. Analýzou závislosti intenzity světla na natočeńı
těchto prvk̊u, př́ıpadně jiné změně jejich parametr̊u, pak lze zjistit, jak měřený vzorek měńı polarizačńı stav
světla. Zde podrobněji poṕı̌seme fázově modulovaný elipsometr v uspořádáńı PSCA (viz obrázek 5), což je typ
elipsometru JobinYvon UVISEL, který se využ́ıvá i v praktiku.

Ve fázově modulovaném elipsometru je harmonicky modulován kompenzačńı úhel kompenzátoru δ s frek-
venćı ω = 50 kHz a určitou amplitudou a (která je dána kalibraćı př́ıstroje):

δ(t) = a sinωt .

Intenzita světla dopadaj́ıćıho do detektoru I se s časem měńı periodicky, ovšem ne harmonicky. Jej́ı časovou
závislost proto můžeme rozepsat do Fourierovy řady, konkrétně

I(t) = W0 +W1 sinωt+W2 cosωt+ . . . ,

kde W0 je konstantńı koeficient, W1 koeficient prvńı harmonické frekvence, W2 koeficient druhé harmonické
frekvence atd. Z těchto koeficient̊u lze vypoč́ıt veličiny Ic a Is, které již př́ımo souvisej́ı s prvky normalizované
Muellerovy matice vzorku pomoćı vztah̊u

Ic =
W2

2J2(a)W0 − J0(a)W2
, Is =

J1(a)W1

2J1(a)J2(a)W0 − J1(a)W2
,

kde Jn(x) označuje Besselovu funkci prvńıho druhu a n-tého řádu. Tento přepočet provád́ı ř́ıd́ıćı software
elipsometru, takže při zpracováńı dat budeme Ic a Is brát jako měřené veličiny.

Vztahy mezi Ic, Is a prvky Muellerovy matice závisej́ı na natočeńı polarizátoru, analyzátoru a kompenzátoru
v̊uči rovině dopadu. Při měřeńı se využ́ıvaj́ı dvě r̊uzné konfigurace. V tzv. druhé elipsometrické konfiguraci
(označované ř́ımskou II) je úhel natočeńı kompenzátoru 0 nebo π/2 a plat́ı

Is = ±m3 , IcII = ±m2 .

V tzv. třet́ı elipsometrické konfiguraci (označované ř́ımskou III) je úhel natočeńı kompenzátoru ±π/4 a plat́ı

Is = ±m3 , IcIII = ±m1 .

V obou konfiguraćıch je úhel natočeńı polarizátoru ±π/4 a úhel rotace kompenzátoru v̊uči analyzátoru ±π/4.
Při měřeńı se použ́ıvá středováńı přes zóny, což znamená měřeńı ve čtyřech r̊uzných ekvivalentńıch konfiguraćıch
II a čtyřech r̊uzných ekvivalentńıch konfiguraćıch III. Ze źıskaných 16 veličin Is, Ic se pak vypočtou tři nezávislé
Is, IcII a IcIII tak, aby se kompenzovaly určité systematické chyby měřeńı. Znaménková konvence výsledných
veličin je volena následovně:

Is = −m3 = S , IcII = m2 = C , IcIII = −m1 = N .

Experimentálńı hodnoty nesplňuj́ı obecně přesně vztah I2s + I2cII + I2cIII = 1, at’ už kv̊uli chybám měřeńı nebo
skutečné depolarizaci. Elipsometrický poměr %, který se použ́ıvá pro př́ımý výpočet indexu lomu v polone-
konečném modelu, bychom z nich proto mohli poč́ıtat řadou neekvivalentńıch zp̊usob̊u. Vhodný je následuj́ıćı
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vztah:

% =
IcII + iIs
P − IcIII

,

kde

P =
√
I2s + I2cII + I2cIII .

Odrazivost

V rámci praktika je odrazivost měřena na spektrofotometru JobinYvon Lambda 1050. Jedná se o spektrofotometr
s dvoukanálovým uspořádáńım, tj. v př́ıstroji jsou dvě optické dráhy a signál je měřen na každé zvlášt’. Světelný
svazek je za detektorem rozdělen pomoćı rotuj́ıćıho zrcadla na vzorkový kanál a referenčńı kanál, oba kanály maj́ı
nicméně společný detektor. Měřeńı se provád́ı dvě, na vzorkovém kanálu se postupně měř́ı zkoumaný vzorek a
tzv. normál (vzorek se známou odrazivost́ı, typicky destička z monokrystalu křemı́ku). Měř́ıme tedy relativńı
odrazivost vzorku oproti normálu. Na referenčńım kanálu je po celou dobu referenčńı vzorek. Pro intenzity na
vzorkovém kanálu Iv, In a referenčńım kanálu Ir1, Ir2 plat́ı

Iv = RvZ1D1Gv , Ir1 = RrZ1D1Gr ,

In = RnZ2D2Gn , Ir2 = RrZ2D2Gr ,

kde Rv, Rn a Rr jsou odrazivosti vzorku, normálu a reference, Z1,2 je aktuálńı intenzita zdroje v čase měřeńı,
D1,2 citlivost detektoru v čase měřeńı a Gv, Gn, Gr jsou geometrické faktory pro jednotlivé kanály, které zahrnuj́ı
např́ıklad r̊uzné polohy (nakloněńı) vzork̊u a r̊uzné technické provedeńı obou kanál̊u. Předpokládáme, že během
jednoho měřeńı přeṕınáme mezi kanály dostatečně rychle, abychom mohli zanedbat fluktuace zdroje a detektoru
(tj. D a Z jsou na obou kanálech stejné, lǐśı se jen mezi měřeńımi).

Kombinaćı rovnic źıskáme

Rv

Rn
=

Iv
Ir1
In
Ir2

Gn

Gv
= Rrel .

Ve vztahu tedy nevystupuj́ı fluktuace zdroje ani detektoru a poměr Gv/Gn je bĺızký jedné, jedná se o stejný
kanál, pouze odlǐsné vzorky. Odrazivost vzorku pak tedy vyjádř́ıme jako

Rv = RrelRn .

FTIR

FTIR je zkratka z Fourier Transform InfraRed (spectroscopy) a je to metoda měřeńı spektrofotometrie v in-
fračervené oblasti.

FTIR spektrofotometr neobsahuje monochromátor, ale mı́sto toho využ́ıvá Michelson̊uv interferometr (obrázek
6) a výstupem měřeńı je interferogram (závislost intenzity detekovaného zářeńı na poloze zrcadla v interfero-
metru). Spektrálńı závislost intenzity źıskáme pomoćı Fourierovy transformace.

Infračervenou oblast́ı označujeme oblast vlnových délek 800 nm až 1000µm, respektive vlnočt̊u 12500 cm−1

až 10 cm−1 (pro popis infračervené oblasti se nejčastěji použ́ıvaj́ı právě vlnočty ν = 1/λ vyjádřené v reci-
prokých centimetrech (cm−1). Infračervenou oblast děĺıme na vzdálenou (10–250 cm−1), středńı (250–5000 cm−1)
a bĺızkou (5000–12500 cm−1). Uvedené hranice jsou nicméně jen konvenčńı.

Nejčastěji měřená veličina v infračervené oblasti je propustnost. Propustnost vzorku T źıskáme jako

T =
It
I0

= e−αd = e−A ,

kde It je signál vzorku a I0 je signál prázdného kanálu (signál bez vzorku), někdy též nazývaný ,,background”.
α je absorpčńı koeficient pro který plat́ı α = 4πκ/λ. Veličinu A = αd nazýváme absorbance.
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Zdroj IR záření

Kolimační 
zrcadlo

VzorekDetektor

Pevné zrcadlo

Pohyblivé 
zdcadlo

Dělič svazku

IR svazek

Obrázek 6: Schéma Michelsonova interferometru pro FTIR měřeńı

Při měřeńı tenkých vrstev je potřeba před analýzou měřených hodnot odstranit vliv substrátu. Zjednodušeně
to lze udělat výpočtem relativńı propustnosti Trel

Trel =
T

Tsubs
,

kde Tsubs je propustnost samostatně měřeného substrátu. Tato metoda nicméně neodstrańı vliv substrátu do-
konale (zvláště v oblastech kde substrát silně absorbuje) a také neodstrańı interference ve spektru.

Zářeńı v IR oblasti má energii řádově odpov́ıdaj́ıćı energíım vibračńıch a rotačńıch stav̊u molekul. Při pr̊uchodu
IR zářeńı materiálem tedy decháźı k absorpci na těchto stavech a výsledné infračervené spektrum obsahuje
absorpčńı ṕıky, které odpov́ıdaj́ı frekvenćım vibraćı molekul a chemických skupin v materiálu. Z IR spektroskopie
tedy můžeme podle polohy ṕık̊u identifikovat (kvalitativně) složeńı vzorku a povahu vazeb. Velikost ṕık̊u ve
spektru obsahuje informaci o množstv́ı dané sloučeniny nebo skupiny.

Molekula tvořená N atomy má 3N stupň̊u volnosti. Zaj́ımáme-li se čistě o vibračńı mody, muśıme odeč́ıst tři
stupně volnosti pro translačńı pohyb, a tři stupně volnosti pro rotaci okolo tř́ı os pro nelineárńı molekuly. Dosta-
neme tedy 3N − 6 stupň̊u volnosti, z nichž každý odpov́ıdá jedné fundamentálńı vibraci. Pro lineárńı molekulu
odečteme pro rotaci jen dva stupňe volnosti a dostaneme 3N − 5 fundamentálńıch vibraćı. Vibračńı frekvence
můžeme můžeme určit ze znalosti kmotnost́ı kmitaj́ıćıch atomů a pevnosti vazby. Pro dvouatomovou mole-
kulu s jedńım vibračńım stupňem volnosti můžeme vibrace popsat zjednodušeně Hookovým zákone z klasické
mechaniky

f =
1

2π

√
k

µ
,

kde k je silová konstanta daná typem vazby a µ = m1m2

m1+m2
je redukovaná hmotnost. Ve skutečnosti se nicméně

molekuly chovaj́ı jako anharmonické oscilátory. Ke kompletńımu popisu je zapotřeb́ı kvantové mechaniky.

Rozlǐsujeme vibrace, při kterých docháźı ke změně mezijaderné vzdálenosti, tzv. valenčńı vibrace, a vibrace při
kterých se měńı pouze úhel vazby, tzv. deformačńı vibrace. Znázorněńı některých možných vibraćı pro molekulu
CO2 a skupiny −CH2− a −CH3 je na obrázćıch 7, 8 a 9.
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a) b)

c) d)

Obrázek 7: Vibračńı pohyby molekuly CO2. a - symetrická valenčńı vibrace, b - asymetrická valenčńı vibrace,
c,d - deformačńı vibrace (

⊙
a
⊗

znač́ı vibrace kolmo na rovinu nákresu)

a) c)b)

d) e) f)

Obrázek 8: Vibračńı pohyby skupiny –CH2. a - symetrická valenčńı (stretching), b - asymetrická valenčńı, c -
n̊užková (scissoring), d - kolébavá (rocking), e - kývavá (wagging), f - kroutivá (twisting)

a) b) c)

d) e)

Obrázek 9: Vibračńı pohyby skupiny –CH3. a - degenerovaná valenčńı, b - degenerovaná deformačńı, c - kolébavá,
d - symetrická valenčńı, e - symetrická deformačńı
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