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Ivadas

Disertacijos tikslas ir darbo apimtis

Pagrindinis disertacijos tikslas — optinés spektroskopijos metodais atskleisti ZnMgRE
(RE =Y, Ho, Er) kvazikristaly elektroninés posistemés ypatumus.

Darbe atliktais rentgeno-difrakciniais tyrimais buvo siekiama atskleisti ZnMgRE
kvazikristaly atvirkstinés gardelés sandara ir nustatyti atvirkstinés gardelés vektorius,
lemiancius potencinj kvazikristalinj lauka, veikiantj j elektronine posisteme.

Optiniai kvazikristaly atsako tyrimai buvo atlikti kombinuotu spektroskopinés
elipsometrijos ir atspindzio spektroskopijos metodu, kuris jgalino gauti ZnMgRE
dielektrinés funkcijos ir optinio laidumo spektrus itin placiame spektriniame inter-
vale. Platus spektrinis intervalas yra butina salyga sekmingai optinio atsako analizei,
siekiant atskirti Drude-tipo ir tarpjuostinius optinius suolius.

Optinio atsako interpretacijai darbe buvo suformuluotas kvazikristaly elektronineés
posistemeés modelis ir iSplésta metaliniy junginiy optinio laidumo teorinio aprasymo
schema. Teorinio modeliavimo pagrindu atlikta ZnMgRE optiniy spektry analizé jga-
lino nustatyti kvazikristaly elektrony energijos spektro parametrus — atskleisti ener-
gijos spektra Fermi lygmens aplinkoje.

Reziumuojant, disertacija sudaro eksperimentiniai rentgeno-difrakciniai ir optiniai
spektroskopiniai tyrimai, kvazikristaly elektroninés posistemeés modelio konstravimas
ir teorinis jy optinio atsako aprasymas.

Temos aktualumas

Kvazikristalai (QC) — kokybiskai nauja kietuju kuny fazé, kurios atradimas AlggMn4
junginyje (Schechtman et al. 1984 [1]) buvo pazymétas 2011 mety Nobelio premija.
Kvazikristaly Seima nuolat auga. Siuo metu ja sudaro keli $imtai jvairiy sintetiniy
metaliniy junginiy ir 2009 m. atrastas pirmasis gamtinis kvazikristalas [2]. Greta tik-
ryju, atominiy, kvazikristaly, placdiai tiriamos ir dirbtinés kvazikristalinés strukturos
— fotoniniai kvazikristalai (zr., pvz., [3]). Minétini ir pastaruoju metu sintezuoti bei
placiai tiriami vadinamieji minkstieji kvazikristalai (Zr., pvz., [4]) — jvairios kompozi-
tinés ir polimerinés fazés, pasizymincios kvazikristaline orientacine simetrija.

Platy kvazikristaly tyrimy frontg lemia jy nejtikétina, jprastinés kristalografijos
désniais draustiné, atominé struktura ir keistos, intriguojancios, fizikinés savybeés.

Nors atominiai kvazikristalai cheminés sudéties poziuriu yra tiesiog metaliniai
junginiai, kuriuose paprastieji metalai sudaro 70-90 % ju atominio sastato (pvz.,
Al;0Mn;oPdsg, ZngoMgsoRE ), kvazikristaly mechaninés, elektrinés ir silumineés cha-
rakteristikos iS esmés skiriasi nuo juos sudaranciy metaly charakteristiky.

Dauguma kvazikristaly pasizymi aukstu kietumu, prilygstanciu aukstos kokybeés
plienui, mazu trinties koeficientu, prilygstanc¢iu deimantui, ir mazos, teflonui arti-
mos, adhezijos energijos. Mechaninés kvazikristaly savybés yra taikomos praktikoje.



Garsiausias pavyzdys yra Sandvic Nanoflex plienas, inkorporuojantis AlCuFe kvazi-
kristaline faze. Minétinas svarbus QC precipitaty Mg metalurgijoje projektas, kuriuo
tikimasi iSspresti metalurginj aliuminio pakeitimo magniu uzdavinj.

Netikétos yra ir elektrinés kvazikristaly savybeés. Ju elektrinis laidumas yra dau-
geliy eiliy mazesnis nei jprastiniy metaly. Kvazikristaly elektrinis laidumas, kitaip nei
iprastiniy metaly, didéja didinant temperatura. Pati keis¢iausia QC laidumo savybe
yra ta, kad strukturiskai netobuly kvazikristaliniy bandiniy elektrinis laidumas yra
didesnis uz tobuly, Svariy bandiniy.

Fizikines keisty elektriniy savybiy priezastys néra zinomos. Taip yra todél, kad
elektroniné kvazikristaly sandara, nepaisant uzdavinio svarbos, yra iki siol neisspresta
fizikiné problema. Néra zinoma, ar elektroninés busenos kvazikristaluose yra lokali-
zuotos, iSpléstinés ar kritinés.

Mokslinis naujumas

Darbe atlikty eksperimentiniy optiniy tyrimy naujumas yra naudota tyrimy meto-
dika — kombinuotas spektroskopinés elipsometrijos ir atspindzio spektroskopijos me-
todas, atspindzio spektry analizei naudojantis darbe sukurtg inkaro lango metoda.
Metodika jgalino gauti detalius, plataus spektrinio diapazono ZnMgRE optinio laidu-
mo spektrus. Lyginant su zinomais kity kvazikristaly optiniais tyrimais, darbe atlik-
tas ZnMgRE optinio atsako tyrimas, musy ziniomis, yra iSamiausias ir detaliausias.

Rentgeno-difrakciniuose (XRD) tyrimuose buvo stebéti difrakciniai refleksai, ati-
tinkantys nejprastai didelius papildomuosius fci-ZnMgY atvirkstinés gardelés vek-
torius, g,a = 23.9. Ankstesniuose, sinchrotroninés spinduliuotés XRD fci-ZnMgY
tyrimuose [5] buvo registruoti g, a = 17.3 refleksai. Dideliy papildomujy g, -vektoriu
refleksai rodo isskirtine strukturing tirty ZnMgRE kvazikristaly kokybe.

Bendresniu, kvazikristaly fizikos poziuriu disertacinio darbo naujumas ir svar-
biausias rezultatas yra darbe atskleistas ZnMgRE elektroninés posistemés modelis,
kuris detaliai apraso ir darbe gautus kvazikristaly optinio atsako spektrus, ir Zinomus
ZnMgRE valentinés juostos fotoemisinius spektrus.

Naujy, svarbiy rezultaty tarpe minétinas ir atskleistas zemus strukturinius fakto-
rius atitinkanciy pseudopotencialy indélis | ZnMgRE optinio atsako spektrus.

Praktiné verté

Siame darbe naudota ZnMgRE kvazikristaly optiniy spektry teorinés analizés schema
yra bendro pobudzio ir yra taikytina kvazikristalams, kuriy valentinés juostos yra
sp-tipo. Tikimés, kad pasiulyta schema gali buti sékmingai pritaikyta ir kity, ne tik
ZnMgRE, kvazikristaly optiniy spektry analizei.

Darbe siulomas QC elektroninés posistemés modelis, mes manome, gali buti is-
pléstas ir anomalios temperaturinés elektrinio laidumo priklausomybés aprasymui.



Ginamieji teiginiai

e Optinj ZnMgRE kvazikristaly, kaip ir kity metaliniy junginiy, atsaka salygo-
ja intrajuostiniai, Drude-tipo, ir tarpjuostiniai optiniai Suoliai. Tarpjuostiniai
optiniai peréjimai vyksta per pseudotarpus, kurie atsidaro Fermi pavirsiaus ir
Bragg’y plokStumy sankirtose. Sankirtos is esmés didina kvazikristaly optine
mase, lyginant su jprastiniais kristaliniais metalais, ir iS esmés mazina Drude
optiniy suoliy indélio spektrinj svorj.

e Elektrony posistemé ZnMgRE kvazikristaluose islaiko beveik laisvy elektrony
dujy pobudj. Elektrony energijos spektra Fermi lygmens aplinkoje lemia Fermi
pavirsiaus sankirtos su (222100) ir (311111) Bragg’u plokstumy Seimomis.

e Siulomas elektrony spektro modelis puikiai apraso eksperimentinius ZnMgRE
kvazikristaly optinius spektrus ir jgalina nustatyti elektrony energijos spekt-
ro Fermi lygmens aplinkoje parametrus. Nustatytos parametry vertés atitin-
ka vertes, gautas analizuojant ZnMgRE fotoemisinj atsaka. Tai rodo siulomo
ZnMgRE kvazikristaly elektronuy energijos spektro modelio patikimuma — jis
gerai apraso ir optiniy, ir fotoemisiniy tyrimy rezultatus.

Publikacijy sarasas
Straipsniai

1*. V. Karpus, G.-J. Babonas, A. Réza, A. Suchodolskis, S. Tuménas, W. Assmus,
and S. Brithne, Optical response of fci-ZnMgHo quasicrystal, Acta Phys. Pol. A
113(3), 1005-1008 (2008).

2*. V. Karpus, G.-J. Babonas, A. Réza, S. Tuménas, H. Arwin, W. Assmus, and
S. Briithne, Optical response of si-ZnMgHo quasicrystal, Zietschrift fir
Kristallographie, 224(1-2), 39-41 (2009).

3*. S. Tuménas, I. Kasalynas, V. Karpus, and H. Arwin, Infrared reflectance
Kramers—Kronig analysis by anchor-window technique, Acta Phys. Pol. A 119(2),
140-142 (2011).

4*. S. Tuménas, V. Karpus, H. Arwin, and W. Assmus, Optical conductivity of
fci-ZnMgRE quasicrystals, Thin Solid Films 519(9), 2951-2954 (2011).

5*. V. Karpus, S. Tuménas, A. Suchodolskis, H. Arwin, and W. Assmus, Optical

spectroscopy and electronic structure of the face-centered icosahedral quasicrystals
Zn-Mg-R (R =Y, Ho, Er), Phys. Rev. B (spaudoje).

Tarptautinés konferencijos

6*. V. Karpus, G.-J. Babonas, A. Réza, A. Suchodolskis, S. Tuménas, W. Assmus,
and S. Brithne, Dielectric function of i-ZnMgHo quasicrystals, 13th Int. Symposium
on Ultrafast Phenomena in Semiconductors 13-UFPS (Vilnius, 2007.08.26-29).
Abstracts, p. 26.



7*. V. Karpus, G.-J. Babonas, A. Réza, S. Tuménas, H. Arwin, W. Assmus, and
S. Brithne, Optical response of si-ZnMgHo quasicrystal, 10th Int. Conf. on
Quasicrystals ICQ10 (Zirich, 2008.07.06-11). Program and Abstracts, p. 94.

8*. S. Tuménas, V. Karpus, H. Arwin, and W. Assmus, Optical conductivity of
fci-ZnMgRE quasicrystals, 5th Int. Conf. on Spectroscopic Ellipsometry ICSE-V
(Albany NY, 2010.05.23-28). Oral and Poster Abstracts.

9*. S. Tuménas, I. Kasalynas, V. Karpus, and H. Arwin, Infrared reflectance
Kramers—Kronig analysis by anchor-window technique, 14th Int. Symposium on
Ultrafast Phenomena in Semiconductors 14-UFPS (Vilnius, 2010.08.23-25).

10*. F. Eriksson, S. Olsson, J. Birch, L. Hultman, V. Karpus, and S. Tuménas,
Investigations of ZnMgY quasicrystals in reciprocal space, BIT’s 1st Annual Conf.
and EXPO of AnalytiX-2012 (Beijing, 2012.05.23-25). Program.

11*. S. Tuménas, V. Karpus, R. Kondrotas, H. Arwin, Spectroscopic ellipsometry
study of monocrystalline Zn, 6th Int. Conf. on Spectroscopic Ellipsometry ICSE-VI
(Kyoto, 2013.05.26-31). Conference Program and Abstracts, p. 79.

Nacionalinés konferencijos

12*. S. Tuménas, V. Karpus, A. Réza, H. Arwin, Dielektriné paprastuju ikosaedriniy
cinkas-magnis-holmis kvazikristaly funkcija, XI1I-o0ji jaunyjy mokslininky
konferencija (Vilnius, 2009.04.02), Programa.

13*. S. Tuménas, 1. Kasalynas, V. Karpus, Inkaro lango metodas Kramerso—Kronigo
analizéje, XIII-oji jaunyjy mokslininky konferencija (Vilnius, 2010), Programa.

14*. S. Tumeénas, V. Karpus, I. Kagalynas, D. Seliuta, L. Zigas, Optical IR response
of fci-ZnMgY quasicrystals, LNFK-38 (Vilnius, 2009.06.08-10). Programa ir
pranesimy tezés, p. 79.

15*. S. Tuménas, V. Karpus, F. Eriksson, X-ray 0-26 diffraction of ZnMgY
quasicrystal, LNFK-39 (Vilnius, 2011.06.06-08). Programa ir pranesimy tezés, p. 69.

16*. S. Tuménas, R. Juskénas, V. Karpus, F. Eriksson, S. Olsson, J. Birch,

L. Hultman, W. Assmus, Phason strain in fci-ZnMgY quasicrystals, LNFK-40
(Vilnius, 2013.06.10-12). Programa ir pranesimy tezés, p. 149.

17*. S. Tuménas, V. Karpus, R. Kondrotas, H. Arwin, Ellipsometric measurements
of zinc dielectric function tensor, LNFK-40 (Vilnius, 2013.06.10-12). Programa ir
pranesimy tezés, p. 148.

18*. R. Kondrotas, R. Juskénas, S. Tuménas, V. Karpus, S. Raman, XPS study of
ZnMgRE quasicrystal surface layers, LNFK-/40 (Vilnius, 2013.06.10-12). Programa
ir pranesimy tezés, p. 98.

Techninés ataskaitos

19*. S. Tumeénas, Trijy aplinky heterostrukturos atspindzio amplitudés, X Lietuvos
Jjaunyjy mokslininky konferencijos medziaga (Vilnius, 2007), p. 112-116.



Kitos publikacijos (spektroskopiné elipsometrija)

20*. S. Tuménas, V. Karpus, K. Bertulis, and H. Arwin, Dielectric function and
refractive index of GaAs;_,Bi, (x = 0.035, 0.052, 0.075), Phys. Status Solidi C
9(7), 1633-1635 (2012).

21*. V. Bukauskas, A. Setkus, I. Simkiene, S. Tuménas, I. Kagsalynas, A. Réza,
J. Babonas, V. Casaité, S. Poviloniené, and R. Meskys, Solid surface dependent
layering of self-arranged structures with fibril-like assemblies of alpha-synuclein,
Applied Surface Science 258, 4383-4390 (2012).

22*. 7. Balevicius, A. Makaraviciute, G.-J. Babonas, S. Tumenas, V. Bukauskas,
A. Ramanaviciene, A. Ramanavicius, Study of optical anisotropy in thin molecular
layers by total internal reflection ellipsometry, Sensors and Actuators B 181,
119-124 (2013).

23*. S. Tuménas, V. Karpus, K. Bertulis, and H. Arwin, Refractive index of
GaAs;_,Bi, (z = 0.075), 16th Semiconducting and Insulating Materials Conference
SIMC XVI (Stockholm, 2011.06.19-23). Programme and Abstracts, p. Tu3-11.

24*. 7. Balevicius, A. Makareviciute, I. Baleviciute, S. Tumenas, A. Stirke,

A. Ramanaviciene, A. Ramanavicius, In situ study of ligand-receptor interaction by
total internal reflection ellipsometry, 6th Int. Conf. on Spectroscopic Ellipsometry
ICSE-VI (Kyoto, 2013.05.26-31). Conference Program and Abstracts, p. 238.

Disertacijos sandara

Angly kalba parasyta disertacijg sudaro jvadas ir penki skyriai. Pirmame pristatomi
kvazikristaly fizikos pagrindai (literaturos apzvalga) ir tiriami bandiniai. Antrame
skyriuje pateikiami ZnMgRE rentgeno-difrakciniy tyrimy rezultatai. Treciame sky-
riuje formuluojamas ZnMgRE kvazikristaly elektroninés posistemés modelis. Ketvir-
tame aprasomi naudoti optiniy tyrimy metodai, pristatomas darbe pasitulytas inkaro
lango metodas, aprasomi naudoti optinio pavirsiaus paruosimo metodai ir pavirsiniy
sluoksniy XPS tyrimo rezultatai.

Pagrindiné disertacijos dalis yra penktasis skyrius. Jis prasideda trumpa kvazi-
kristaly optinio atsako apzvalga. Toliau skyriuje pristatomi gauti ZnMgRE optiniai
spektrai, aprasoma optinio laidumo teorinio skai¢iavimo schema, ir galiausiai patei-
kiama iSsami eksperimentiniy ZnMgRE kvazikristaly optinio atsako spektry analize.



1 Kvazikristalai

Pagrindiniai skiriamieji kvazikristaly (QC) ypatumai yra atominés sandaros (i) ideali
tolimoji tvarka, (ii) aperiodiskumas ir (iii) kristalografiskai “draustiné” orientaciné
(C5) simetrija. Suderinti siuos i pirmo zvilgsnio nesuderinamus ypatumas galima
konstruojant kvazikristaling gardele is keliy skirtingy elementariyjuy narveliy.

1.1 Tiesioginé ir atvirkstiné QC gardelés

Vienmaté (1D) kvazikristaliné atomy grandinélé (juodi taskai pav. 1(a)) yra sudary-
ta i$ dvieju narveliy — trumpojo S ir ilgojo L segmento. Yra zinomi keli, skirtingi
QC gardeliy generacijos algoritmai,— pav. 1 iliustruoja vieng is jy, vadinama ‘pro-
jektavimu is$ hipererdvés’. Vienmaté QC grandinélé gali buti gaunama projektuojant
dvimatés (2D) kvadratinés hipergardelés mazgus (tusti taskai pav. 1(a)) i grandinélés
asj z, kurios polinkj apibrézia iracionalus skaicius, auksinis vidurkis 7 = 1.618034 . ..
Projektuojami tik tie taskai, kurie patenka j vadinamaji projektavimo langa (Stri-
chuota sritis pav. 1(a)).

Atvirkstiné 1D kvazikristaliné gardelé taip pat gali buti gaunama projekcijos is
2D hipererdvés budu (pav. 1(b)). Taciau dabar, kitaip nei tiesioginés gardelés projek-
tavimo atveju, j grandinélés asj yra projektuojami visi 2D hipergardelés mazgai. Nors
atvirkstiné kvazikristaliné gardelé yra diskretineé, ji uzlieja visag atvirkstine erdve. IS
tiesy, kadangi 7 yra iracionalus skaicius, visada galima rasti tokj hipergardelés maz-
ga, kurio projekcija i g-asj atitiks laisvai pasirinkta g verte. Taciau, atvirkstines QC
gardelés mazgai néra lygiaverciai,— kiekvienas juy turi savo svorinj daugiklj, vadinama
strukturiniu faktoriumi Sg, kurj, fazinio daugiklio tikslumu, apibréZia sinc-funkcija

3, = sm(gla). (1)
gia
Cia g, — papildomasis, statmenasis, atvirkstinés gardelés vektorius (7r. pav. 1(b)),
a — kvazigardelés konstanta.
Trimateé kvazikristaliné gardelé yra gaunama projektuojant Sesiamate hiperkubi-
ne gardele i trimate fizikine erdve [6]. Tiesioginé QC gardelé yra sudaryta is dvieju
skirtingy romboedry. Gardelés mazgai sudaro aperiodine struktura, pasizymincia

L Atvirkstinés trimateés

idealia tolimgja tvarka ir orientacine ikosaedrine simetrija.

kvazikristalinés gardelés vektorius apibrézia Sesi indeksai n;,
™

g —= E (n1e1 —+ No€9y —+ nses + nyp€y + Nxe€s —+ n6e6) s (2)

kur e; — vienetiniai ikosaedro vektoriai (zr. pav. 2 intarpa). Strukturinis g-mazguy fak-

torius yra artimas sinc-funkcijai (1). Papildomuosius g, vektorius apibrézia formulé

s
g, = a (—nie1 + noes + ngey + naes + nses + nges) . (3)

Nkosaedras yra taisyklingas daugiasienis (Zr. pav. 2 intarpa), turintis sesias Cs, desimt Cj ir
penkiolika Cy sukimo simetrijos asiy.
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1 pav.: Vienmaté tiesioginé (a) ir atvirkstiné (b) kvazikristalinés gardelés kaip dvimaciy

hipergardeliy projekcijos

1 lentelé: ZnMgRE kvazikristaly ir monokristalinio Zn parametrai: masés tankis p, ato-
miné koncentracija n,, vidutinis valentingumas Z, valentiniy elektrony koncentracija n ir

Fermi banginis vektorius kp = (37%n)'/3

P Ng 7 n kp

(g/cm?) (10?2 cm™3) (102 cm™3)  (10% em™1)
fci-ZngaMgag Yo 5.18 5.61 2.09 1.17 1.51
fci-ZngsMgosHoig 5.82 5.39 2.10 1.13 1.50
si-Zn7yMgi5Hoqy 6.46 5.54 2.11 1.17 1.51
fci-Zngs MgaysErqq 0.87 5.30 2.11 1.12 1.49
Zn 7.14 6.58 2 1.32 1.57

1.2 ZnMgRE kvazikristalai

ZnMgRE kvazikristaly Seima (RE=Y, Gd, Tb, Dy, Ho, Er) buvo atrasta 1993 m. [7].

Disertaciniame darbe buvo tiriami pavirsiaus centruoti ikosaedriniai (fci) ZnMgY,
ZnMgHo, ZnMgEr ir paprastieji ikosaedriniai (si) ZnMgHo kvazikristalai, iSaugin-
ti modifikuotu Bridgman’o metodu prof. W. Assmus’o laboratorijoje (J. W. Goethe
universitetas, Frankfurtas prie Maino) [8]. Mono-kvazikristaliniy bandiniy pavirsiai
buvo statmeni C5, C5 ir Cy asims, linijiniai matmenys artimi 0.5—1 cm. Kvazikristaly

atominiai sgstatai ir pagrindiniai fizikiniai parametrai pateikiami lenteléje 1.

Kadangi ZnMgRE kvazikristaluose cinko atomai sudaro ~ 70 % atomineés sude-
ties, greta kvazikristaly, kaip patogi fizikiné atskaitos sistema, darbe buvo tiriami
ir monokristalinio Zn bandiniai, uzauginti prof. R. Juskéno (FTMC, Chl) ir SPL

Netherlands laboratorijose.
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2 pav.: si-ZnMgHo kvazikristalo Debye—Scherrer’o difraktograma. Skaiciai ties difrakci-
niais refleksais nurodo % g vertes (A~ vienetais), punktyras atitinka kg verte

2 Atominé struktura. XRD tyrimai

Rentgeno-difrakciniai (XRD) kvazikristaly, kaip ir kity fizikiniy sistemuy, tyrimai ske-
nuoja juy atvirkstine gardele — diffragavusio spindulio banginj vektoriy k' atitinka
vienas iS atvirkstines gardelés vektoriy g,

K=k+g, (4)

kur k — krintancio spindulio banginis vektorius. Kadangi dauguma atvirkstinés QC
gardelés mazgy atitinka mazi strukturiniai faktoriai, paprastai kvazikristaly difrak-
togramas sudaro baigtinis difrakciniy refleksy skaicius, palyginamas su refleksy skai-
¢iumi jprastiniy kristaly difraktogramose.

Tai iliustruoja pav. 2 pateikiama si-ZnMgHo Debye—Scherrer’o difraktograma.
Sékmingas refleksy indeksavimas SeSiamaciais g-vektoriy indeksais (2) leidzia nusta-
tyti si-ZnMgHo kvazigardelés konstantg a = 5.144 A (fci-ZnMgRE kvazikristaluose
a~5.18 A). Atvirkstiné gardelé lemia ir QC difrakcinj atsaka, ir potencinj kvazikris-
talinj lauka (6), veikiantj i elektronine posisteme. Vektoriai g, kurie vaidina lemiama
vaidmenj elektrony energijos spektrui, atitinka Bragg'y plokstumas, esancias greta
Fermi pavirsiaus. Punktyras pav. 2 atitinka si-ZnMgHo Fermi banginio vektoriaus
kg verte (lentelé 1) ir rodo, kad pagrindinj vaidmenj si-ZnMgHo kvazikristaly elekt-
roninei posistemei vaidina (222100) ir (311111) Bragg’'y plokstumos. (fci-ZnMgRE
kvazikristaly difrakcinis atsakas rodo, kad taip yra ir fci-kvazikristaluose.)
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3 pav.: fci-ZnMgY kvazikristalo 9¥-219 difraktograma uzrasSyta iSilgai Cs aSies

2.1 Teta-2teta difrakcija

Kadangi atvirkstiné kvazikristaly gardelée uzlieja visa atvirkstine erdve, didinant XRD
tyrimy instrumenting skiriamaja geba, teoriskai turime stebéti vis daugiau ir daugiau
difrakciniy refleksy. Turtinga QC difraktogramy struktira darbe buvo atskleista -2
XRD metodu, kuris skenuoja atvirksting gardele isilgai vienos, pasirinktos, atvirks-
tinés erdvés krypties. Matavimai buvo atlikti Empyrean Panalytical ir SmartLab
Rigaku difraktometrais, naudojanciais jprastinj, Cu-anodo, X-spinduliy saltinj.

Darbe gatitos 9-29 difraktogramos atskleidé stebétinai daug ZnMgRE difrakciniy
refleksy (pav. 3) — mazdaug 90 iSilgai C5 simetrijos asies, ~ 50 iSilgai C3 ir ~ 30
isilgai C5 asies. Visos registruotos difrakcinés smailés, net silpniausios, paklusta Se-
siamaciam indeksavimui (2) ir QC atvirkstinés gardelés infliacijos-defliacijos désniui
6], pagal kuri QC atvirkstinés gardelés mazgai isilgai pasirinktos krypties turi gru-
puotis j sekas, kuriose g-vektoriy moduliai skiriasi 7-laipsniais: g, 79, 72¢, T3¢, . ..
Tai reiskia, kad QC 9-2¢ difraktogramoje, pateiktoje kaip I = I(Inq) funkcija (kur
g = k' — k yra difrakcijos vektorius), difrakciniai refleksai turi grupuotis j ekvidis-
tancines sekas. Kad taip i$ tikryjy yra, akivaizdziai demonstruoja pav. 4(a), kuriame
pazymeétos kelios ekvidistancinés sekos.

Didinant instrumentine rezoliucija, ZnMgRE kvazikristalai demonstruoja vis dau-
giau ir daugiau difrakciniy refleksy (pav. 4(b)). Kadangi refleksy intensyvuma lemia
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4 pav.: ZnMgRE kvazikristaly difrakcinés smailés grupuojasi j ekvidistancines sekas 9-21,
kaip I = I(In q) funkcijos, difraktogramoje (a). Teta-2teta difraktogramos (311111)-reflekso
aplinkoje, esant jvairioms instrumentinéms skiriamosioms geboms (b)

strukturinio faktoriaus (1) kvadratas, paprastai yra stebimi XRD refleksai, atitin-
kantys nedideles papildomojo atvirkstinés gardelés vektoriaus vertes, g, a < 6. Dif-
¥-29 difraktogramoje (pav. 4(b)), atitinka nejprastai didelj papildomaji g, vektoriy,
gira = 23.9.

Turtinga QC atvirkstinés gardelés struktura, musy ziniomis, ankséiau buvo ste-
béta tik sinchrotroninés spinduliuotés XRD tyrimuose. Pav. 5(a) pateikiamas musuy
rezultaty palyginimas su sinchrotroninio fci-Znsg sMgss6Ys7 XRD tyrimo (Létoublon
et al. 2000 [5]) rezultatais, kuriuose buvo isskirtos g, a = 17.3 difrakcinés smailés.
Kaip matyti, refleksy skyra difraktogramose yra palyginama, ir musy duomenys kai
kuriomis detalémis konkuruoja su Létoublon rezultatais. Kadangi instrumentiné sin-
chrotroniniy XRD tyrimy skyra yra didesné nei jprastiniy, gautos difraktogramos
liudija, kad darbe tirti ZnMgRE kvazikristalai yra isskirtinés strukturinés kokybés.

2.2 RSM zemélapis

Greta ZnMgRE ¢-29 XRD tyrimy, darbe buvo atlikti fci-ZnMgY kvazikristalo at-
virkstinés erdvés skenavimo (RSM) tyrimai. Naudojantis PIXcel plokStuminiu de-
tektoriumi mums pavyko iSmatuoti hiperplacios srities atvirkstines gardelés pjuvi
(pav. 6), kurio plokStuma rodo pav. 6 intarpas. Gauta RSM zemélapj sudaro maz-
daug 320 difrakciniy refleksy. Visus juos pavyko sékmingai identifikuoti ir indeksuoti
SeSiamaciais atvirkstines gardelés vektoriy (2) indeksais.
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5 pav.: (a) fei-ZnMgY difraktogramos (mélyna kreivé) palyginimas su literaturiniais duo-

menimis (raudona kreivé, Létoublon et al. [5]).

(b) Difrakciniy refleksy poslinkiy i$ teori-

niy padéciy priklausomybé nuo g, -vektoriaus (tusti taskai atitinka fci-ZnMgY bandinj be
fazoniniy jtempimy, juodi — bandinj su fazoniniais jtempimais, punktyras — [5] duomenis)
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14t
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6 pav.: fci-ZnMgY kvazikristalo atvirkstinés gardelés RSM Zemélapis
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2.3 Fazonai

Detali ¥-2¢ difraktogramy analizé atskleide, kad vieno is$ penkiy tirty fci-ZnMgY ban-
diniy difrakciniai refleksai yra nezymiai pasislinke i$ teoriniy (2) padéciy. Refleksu
poslinkiai 09 = gexper — Gtheor yra didesni mazo intensyvumo refleksams, tiesiskai
priklauso nuo papildomojo atvirkstinés gardelés vektoriaus g, modulio,

59 = bgLv (5)

ir kei¢ia zenkla, kai g, -vektorius keicia savo krypti (pav. 5(b)).

Refleksy poslinkiy priklausomybé (5) yra tiesiniy fazoniniy jtempimy poZymis.
Fazonai — specifinés kvazikristaly ir nesuderintiniy faziy modos, kurios yra salygotos
tam tikry hipergardelés deformaciju [9]. Fazonai yra Siuolaikinés QC fizikos démesio
centre, eksperimentiskai jie yra detaliai istirti visy pirma AIPdMn kvazikristaluose.
ZnMgY kvazikristaluose fazonai anksciau buvo stebéti Létoublon et al. [5] darbe,
kur fazoniniai jtempimai buvo mazdaug du kartus didesni nei Siame darbe tirtame
fci-ZnMgY bandinyje (zr. pav. 5(b)).

3 Elektroninés strukturos modelis

Bloch’o teorema kvazikristaluose, aperiodinése sistemose, negalioja, ir elektronines
kvazikristaly posistemés problema islieka iki Siol neisspresta. Literaturoje QC elekt-
rony busenos paprastai nagrinéjamos dviejy, skirtingy hipotetiniy schemy rémuose.
Pirmoji, vadinamoji pirmyjy principy schema elektronine posisteme veikiantj po-
tencinj lauka modeliuoja kvazikristaly aproksimanty lauku. (QC aproksimantai —
kristaliniai junginiai, kuriy lokali atominé struktura yra artima kvazikristalinei.)
Alternatyvi, vadinamoji juostinés strukturos hipotezés schema (Smith ir Ashcroft
1987 [10]), kuria buvo remiamasi Siame darbe, traktuoja QC elektronine posisteme
kaip beveik laisvy elektrony dujas (NFE), veikiamas silpnu kvazikristaliniu potencialu

V(r) =Y Vyexp(igr). (6)

3.1 NFE artinys

Kadangi kvazikristalinio potencialo Fourier skleidimo (6) amplitudés, pseudopoten-
cialai Vg, yra proporcingi strukturiniam faktoriui, V, oc Sy, elektrony energijos spekt-
ra Fermi lygmens aplinkoje lemia tie skleidimo nariai, kurie atitinka aukstus struktu-
rinius faktorius ir kuriy atvirkstinés gardelés vektoriai moduliu yra artimi dvigubam
Fermi vektoriui, g ~ 2kgp. Pavadinkime §j g-vektoriy rinkinj G zvaigzde.

Z/mMgRE kvazikristaluose G zvaigzde sudaro SeSiasdesimt gaoo100 ir dvylika gsi11111
vektoriy. Vektoriai gsj1111 yra nukreipti isilgai ikosaedro C5 asiy. Vektoriy gs92100
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7 pav.: (a) G zvaigzdes triada g222100, 9222001, Ga99070 it (b) efektiné Brillouin’o zona

rinkinj sudaro dvidesimt triady, kurios grupuojasi apie Cs asis (viena i$ triady pavaiz-
duota pav. 7(a)). G zvaigzdé apibrézia efekting Brillouin’o zona (pav. 7(b)), kurios
sieneles sudaro Bragg'y plokstumos, statmenai kertancios pusiau g € G vektorius.

Elektroninés posistemeés spektro uzdavinys iS esmés supaprastéja paliekant tik
g € G narius kvazikristalinio lauko skleidime (6) ir ieSkomos banginés funkcijos sklei-
dime ploksciosiomis bangomis

Ui = Cu®h+ Y CrgPiyg. (7)

geg

Cia &, = QY2 exp(ikr) — plokstiosios bangos. Banginés funkcijos skleidimo koefi-
cientus apibrézia lygciy sistema

e — (k)] Cr + Y VgChg =0, (8)
geg
lek—g — (k)] Cl—g + V_gCi = 0, (9)

kuri gaunama projektuojant Schrédinger’io lygti i ®p-ortus. Cia e, = h2k? /2mg —
laisvojo elektrono energija. Teskoma elektrono energija (k) apibrézia dispersiné lygtis

e(k) — e, = Z Vol (10)

2 Tek) — bl — (eng — )

Dispersine lygti (10) galima iSspresti esant fiksuotiems dviems uzdavinio paramet-
rams, Vooo100 it V311111 pseudopotencialams. Hipotetinis ZnMgRE elektrony energijos
spektras, suskaiciuotas esant Vo019 = 0.31 €V ir V319111 = 0.58 eV vertéms, nu-
statytoms i§ eksperimentiniy fci-ZnMgY valentinés juostos PE spektry analizés [11],
pateikiamas pav. 8. Kadangi Vas9100 ir V311111 pseudopotencialai jgyja panasias ver-
tes fci-ZnMgRE (RE =Y, Ho, Er) ir si-ZnMgHo kvazikristaluose [11,12], energijos
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banginis vektorius

8 pav.: ZnMgRE elektrony energijos spektras Fermi lygmens aplinkoje. (Cia energija yra
matuojama g = hQ(%qgggloo)Q /2my vienetais)

spektras pav. 8 gali buti laikomas hipotetine visy tirty ZnMgRE kvazikristaly juos-
tine struktura. Kaip matyti i$ pav. 8, Fermi lygmuo yra virs Aggeig9 pseudotarpo ir
guli apatinéje Aszi1111 pseudotarpo dalyje. Todél optiniuose ZnMgRE spektruose yra
tikétina tarpjuostiniy optiniy suoliy salygota sugerties juosta ties mazdaug ~ 1 eV.

3.2 Nepriklausomy sankirty artinys

Kvazikristalinis laukas is esmeés jtakoja NFE elektrony energijos spektra izoenerginio
pavirsiaus sankirty su Bragg’y plokstumomis aplinkoje. Vienos, pasirinktos, Bragg’'y
plokstumos aplinkoje dispersine lygti (10) galima supaprastinti, paliekant jos desinés

pusés sumoje viena, dominuojantj, plokstuma atitinkantj, narj,
|Val”
degy(k) = g . 11
") e~ (g — o) =

Cia de4(k) = (k) — e — parcialinis energijos spektro nuokrypis nuo laisvujy elekt-

rony parabolinio spektro, salygotas sankirtos su viena Bragg’y plokstuma. Lygties
(11) sprendiniai atitinka dvi gerai zinomas NFE spektro Sakas, kurias iSpléstiniame
zoniniame atvaizdavime? apraso formulé

5z, (k) — 29 (7 - L/ 1) . (12)

2 kel

2Kadangi redukuotasis zoninis atvaizdavimas yra paremtas Bloch’o teorema, kuri kvazikristaluo-

se negalioja, elektroninés posistemés modelis Siame darbe buvo nuosekliai formuluojamas iSplésti-
niame zoniniame atvaizdavime.
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Cia Ag = 2|Vg| — pseudotarpas, v — bedimensiné kvaziimpulso k komponentés kj
isilgai g-krypties funkcija,

€k—g — €k 450 ( kH )
y= e T 0y ) (13)
Ag Ag %9

o = h*(39)*/2mg — sankirtos energija.

Ispléstinio zoninio atvaizdavimo rémuose parcialiniai energijos spektro nuokrypiai
deq(k) yra lokalizuoti Bragg'y plokstumy aplinkoje, siaurose, Ag/4eq plocio, juostelé-
se. Laikant kad juostelés nepersikloja (nepriklausomy sankirty artinys), darbe gatitos
Sios pilnutinio elektrony energijos spektro (apibréziamo dispersine lygtimi (10)) ir
banginés funkcijos skleidimo koeficienty (apibréziamy lygtimis (8)—(9)) formules:

e(k) =ex+ > _ deg(k), (14)

geg

-1

V_ ¥ 2
Che— :—9(7—— 2+1>C, Cul? =
A ] ko |Gl

RO

geg

(15)
Nepriklausomy sankirty artinys yra pazeidziamas ties efektinés Brillouin’o zonos
briaunomis ir virsunémis. Kadangi jy fazinis svoris yra daug mazesnis uz zonos siene-
liy, modelis islieka pakankamai tiksliu instrumentu metaliniy junginiy optinio atsako
skai¢iavimams. Taciau reikia turéti omenyje, kad nepriklausomy sankirty artinys gali
buti pazeidziamas ir nutolusiose nuo Brillouin’o zonos briauny srityse, jeigu kampai
tarp Bragg'y plokstumy yra mazi. Tuomet parcialinius nuokrypius deq(k) lokali-
zuojanciy juosteliy persiklojimas gali tapti svarbus ir nepriklausomy sankirty artinys
pervertins sankirty jtaka. Tokia situacija tikétina (222100)-triadoms, nes kampai
tarp triadas sudaranciy g vektoriy yra palyginti mazi, ~ 19°. Todél Siame darbe,
teoriskai modeliuojant ZnMgRE kvazikristaly optinj atsaka, kiekviena is dvidesim-
ties (222100)-triady buvo pakei¢iama vienu, triada atstovaujanéiu, g-vektoriumi.

4 Optiné spektroskopija

Optiné spektroskopija yra pagrindinis bet kurios fizikinés sistemos elektroninés po-
sistemés tyrimo instrumentas.

Kvazikristaly optinis atsakas Siame darbe buvo tiriamas kombinuotu spektroskopi-
nés elipsometrijos + atspindzio spektroskopijos metodu, kuris jgalino gauti ZnMgRE
kompleksinés dielektrinés funkcijos e(w) ir optinio laidumo o(w) spektrus placiame,
0.01-6 eV, spektriniame intervale. Metaliniy medziagy dielektriné funkcija neapréz-
tai auga zemy dazniy riboje, todél ju optinj atsaka patogiau nagrinéti analizuojant
optinj laiduma, kuris yra susijes su dielektrine funkcija sarysiu

e(w)=1+ i%a(w). (16)
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4.1 Spektroskopiné elipsometrija

Spektroskopiné elipsometrija (SE) remiasi poliarizacijos pokyc¢io, Sviesai atsispindint
nuo bandinio pavirsiaus, matavimais. Poliarizacijos pokytj lemia skirtingos p- ir
s-poliarizuoty bangy atspindzio amplitudés, r, ir rs, kuriy santykis o = r,, /75, komp-
leksinis elipsometrinis parametras, yra tiesiogiai registruojamas SE matavimy metu.

Pagrindinis SE privalumas, kity eksperimentiniy optiniy metody atzvilgiu, yra
tiesioginis ir realios, ir menamos dielektrinés funkcijos e(w) daliy nustatymas. Komp-
leksine dielektrine funkcija su g-parametru sieja formulé

2
1+ tan® ¥ (%) ] ; (17)

kuri galioja optiskai izotropinéms, vienalytéms medziagoms.

e(w) = sin*4

Jei tirlamos medziagos optinj atsaka jtakoja pavirsiniai sluoksniai arba ji yra optis-
kai anizotropiné ar nevienalyté, formulé (17) apibrézia vadinamaja pseudodielektrine
funkcija (PDF), kuri priklauso ir nuo tiriamos medziagos dielektrinés funkcijos (ar
nuo jos &(w)-tenzoriaus komponenciy), ir nuo pavirsiniy sluoksniy parametry (hete-
rostruktury atveju, nuo sudedamuyjy daliy parametry)

PDF(w) = f(c(w),...). (18)

Dielektrine funkcija tuomet yra nustatoma [19*-24*] naudojant jvairius, specifinius
SE duomeny analizés metodus.

NIR-UV elipsometrija. Spektroskopiniai elipsometriniai matavimai artimojoje
infraraudonojoje (NIR) — ultravioletingje (UV) spektrinéje srityje buvo atlikti keliais
skirtingais elipsometrais: originaliu elipsometru RAE (0.5-5 eV); Sopra GES 5 elip-
sometru (1.4—6 eV); Woollam elipsometrais VASE (0.5—6.4 V), M-2000 (1.2-5 eV)
ir RC2 (0.73-6 eV). Geriausi rezultatai buvo gauti RAE, VASE ir RC2 elipsometrais.
Kvazikristaly dielektrinés funkcijos spektrai, gauti Siais elipsometrais, patikimai atsi-
kartojo, sutapo keliy procenty tikslumu.

IR elipsometrija. Pirmieji, preliminarus, SE matavimai viduringje IR srityje
(MIR), 0.1-0.5 eV, buvo atlikti originaliu IR elipsometru (NTNU). Patikimi, auksto
tikslumo e(w) spektrai MIR srityje buvo gauti naudojantis Fourier-transformacijos
(FT) spektroskopiniu elipsometru Woollam IR-VASE, kuris leido iSplésti spektrinj
dielektrineés funkcijos (optinio laidumo) diapazona iki mazdaug 0.1 eV.

4.2 Atspindzio spektroskopija

Optinis ZnMgRE kvazikristaly atsakas tolimojoje infraraudonojoje (FIR) srityje, kuri
buvo nepasiekiama SE matavimais, buvo tiriamas Fourier-transformacijos atspindzio
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spektroskopijos metodu. Matavimai buvo atlikti naudojant du skirtingus FT spekt-
rometrus: NICOLET 8700 (Fisher Scientific) ir Vertex 70v (Bruker Optik). Geresni
rezultatai buvo gauti Vertex 70v spektrometru, kurio pagrindinis privalumas — opti-
nio kelio vakuumavimas. Tai jgalino i$ esmés sumazinti atmosferiniy dujy sugerties
linijas, atlikti sékmingus atspindzio koeficiento R(w) matavimus FIR srityje, ir taip
isplesti ZnMgRE tiriamo optinio atsako intervala iki 0.01 V.

Atspindzio koeficientas yra atsispindéjusios ir kritusios Sviesos intensyvumy san-
tykis ir yra lygus atspindzio amplitudés r(w) modulio kvadratui. Dielektrinés funk-
cijos (optinio laidumo) nustatymui butina Zinoti ir atspindzio amplitudés r(w) =
|r(w)| explid(w)] faze, kuri yra randama naudojantis Kramers’o—Kronig’o sarysiu

d(w) = ad P/ dow’ —IITQRW)
. _

™ w

(19)

w2

Cia P 7ymi pagrindine integralo dalj.

4.3 Inkaro lango metodas

Kadangi atspindzio koeficientas yra matuojamas baigtinéje spektrinéje srityje, integ-
ralo (19) skai¢iavimui butina ekstrapoliuoti eksperimentinj R(w) spektra i zemy ir
auksty dazniy sritis. Zemadazné ir aukstadazné metaly R(w) asimptotés paprastai
aproksimuojamos igraiskomis Rjf(w) = 1 — ay/w it Rys(w) = b/w?.

Kramers’o—Kronig'o (KK) transformacijos rezultatai, gauti naudojant standarti-
nes Ry(w) ir Ry¢(w) asimptotes, pateikiami raudonomis taskinémis kreivémis pav. 9.
Kaip matyti i$ pav. 9(b), KK-analizés budu gautas optinio laidumo spektras NIR-UV
srityje i$ esmes skiriasi nuo eksperimentinio (taskai pav. 9(b)), kuris buvo iSmatuotas
SE metodu. Klaidas salygoja ekstrapoliaciniy asimptociy parinkimas.

Siame darbe, sickdami i$vengti KK-analizés klaidy, mes pasiiiléme inkaro lango
metoda. Metodo rémuose atspindzio koeficiento aukstadazné asimptoté yra mode-
liuojama atvirkstiniu polinomu

REN (w) = [bo + b1w + byw? + g + by 7, (20)
kurio koeficientai b; yra nustatomi minimizuojant optinio laidumo paklaidy funkcija
fiksuotame spektriniame intervale, “inkaro lange”, kuriame tiriamos sistemos optinis
laidumas yra a priori zinomas (yra iSmatuotas SE metodu).

Inkaro lango metodu nustatyta aukstadazné asimptote Rit¥(w) ir ja naudojant
gautas optinio laidumo spektras yra pateikiami mélynomis punktyrinémis kreivémis
pav. 9. Kaip matyti, nors inkaro lango metodu nustatyta asimptoté nedaug skiria-
si nuo standartinés (pav. 9(a)), inkaro lango metodas i$ esmes didina Kramers'o—
Kronig’o analizés tiksluma (pav. 9(b)).
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9 pav.: (a) Eksperimentinis atspindzio spektras (taskai) ir jo ekstrapoliacijos standartine
aukstadazne asimptote Rpf(w) = b/w* (raudona tagkiné kreive) ir inkaro langu nustatyta
asimptote R{W(w) (mélynas punktyras). (b) Optinio laidumo o(w) spektrai: eksperimen-
tinis (taskai) ir gauti KK-analizés biidu, naudojant standartine asimptote Rp¢(w) = b/w?
(raudona taskiné kreive) ir inkaro langu nustatyta asimptote Rﬁ;’v (w) (mélynas punktyras)

4.4 Optinio pavirsiaus paruosimas

Z/nMgRE kvazikristaly pavirsius yra aktyvus deguonies kohezijai ir bandiniy optinio
pavir§iaus paruosimas yra svarbus, sunkiai sprendziamas uzdavinys. Siame darbe bu-
vo taikomi jvairus optinio pavirsiaus paruosimo metodai — mechaninis poliravimas,
cheminis ésdinimas, plazminis ésdinimas,— kurie buvo optimizuojami monokristalinio
cinko bandiniy atzvilgiu.

Mechaninis poliravimas buvo atliekamas polikristalinémis Struers deimanti-
némis pastomis ir aliuminio oksido suspensija. Nors mechaninis poliravimas jgalina
eliminuoti pavirsinj oksidinj sluoksnj, monokristaliniy bandiniy pavirsiuje jis formuo-
ja plona polikristalinj sluoksnj. Tai matyti iS Zn (001) pseudodielektrinés funkcijos
spektry (pav. 10),— mechaninis skelto Zn (001) pavirsiaus poliravimas kelis kartus
sumazina cinko 1.7 eV sugerties juosta, kurios kritima salygoja stipri juostos poliari-
zaciné priklausomybe.

Cheminis ésdinimas. Siekiant pasalinti mechaninio poliravimo indukuotg po-
likristalinj pavirsinj sluoksnj, buvo bandomi jvairus cheminiai/elektrocheminiai és-
dinimo/poliravimo receptai. Geriausius rezultatus davé CrOj: NasSO,: HNO;3: HoO
(60:8:10:30) poliravimo tirpalas. Nors cheminis poliravimas yra veiksmingas, ban-
dinio pavirsiuje jis indukuoja mazas ésdinimo duobutes ir neleidzia pilnai atstatyti
skelto Zn (001) pavirsiaus optinio atsako (pav. 10).

Plazminis ésdinimas yra efektyviausias optinio pavirsiaus galutinio paruosimo
metodas. Plazminis pavirsiaus ésdinimas (Ar™, 1 keV, UHV kamera) atstato skelto Zn
(001) bandinio optinj atsaka 5—6 % tikslumu (pav. 10). Metodo taikymas ZnMgRE

kvazikristaly optinio pavirsiaus paruosimui jgalino “pakelti” juy optinius ypatumus
mazdaug 10 %.
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10 pav.: Pavirsiaus paruosimo jtaka monokristalinio Zn (001) pseudodielektrinei funkcijai

4.5 Pavirsiniai oksidiniai sluoksniai

ZnMgRE kvazikristaluose, kitaip nei aliumino pagrindo kvazikristaluose (AlPdMn,
AlCuFe), pasyvuojantis pavirsinis sluoksnis nesiformuoja ir oksidinis sluoksnis nuolat
auga. Po mety atmosferinés ekspozicijos, sluoksnio storis siekia 100 -200 nm. Darbe
atlikti pavirsiniy oksidiniy sluoksniy rentgeno fotoemisiniai (XPS) tyrimai [18*] at-
skleide gradienting pavirsiniy sluoksniy cheming sudeétj ir oksidacijos pobud;.

5 ZnMgRE optinis atsakas

Kvazikristaly, kaip ir kity metaliniy junginiy, optinj atsaka lemia intrajuostiniai,
Drude tipo, ir tarpjuostiniai optiniai Suoliai. [prastiniuose metaluose Drude indélis
dominuoja, tarpjuostiniy optiniy suoliy spektrinis svoris yra palyginti mazas.

Literaturiniai AlMn, AlCuFe, AlCuFeB, AIPdMn, AIPdRe, AIMnSi, AlCoCu,
AlCoCuSi, AINiCo kvazikristaly optiniai tyrimai rodo priesinga Drude ir tarpjuosti-
niy indeliy santykj — dominuojancias sugerties juostas ties mazdaug 1-2 eV ir stipry
Drude indélio slopinima.

Preliminarus ZnMgRE kvazikristaly optiniai SE tyrimai [13] atskleidé palygina-
mus Drude tipo ir tarpjuostiniy Suoliy indélius. Detali spektry analizé, deja, buvo
negalima, deél triuksSmingy rezultaty IR srityje, nepakankamos bandiniy optiniy pa-
virsiy kokybeés ir blogo IR ir NIR-UV duomeny persiklojimo (kreivés pav. 11(a)).
Patikimi, gerai atsikartojantys, ZnMgRE IR-UV optinio atsako spektrai siame dar-
be buvo gauti atlikus kruopsty optinio pavirSiaus paruosima (§ 4.4) ir atlikus SE
matavimus IR srityje Woollam IR-VASE elipsometru (taskai pav. 11(a)). Sekanciu
zingsniu, pritaikius kombinuota SE — R(w)-spektroskopijos metoda, ZnMgRE optiniu
spektry intervalg pavyko isplesti iki FIR-UV, 0.01-6 eV, spektrinio diapazono.

23



oo}
1
—_
(e}

(a) "'«', fci-ZnMgY
N | fei-ZnMgY %
1.0

o8 %\ \
* =

o
)

(o)}

IS

1 N
<
[o)}

<
AN
atspindzio koeficientas

\]
1 N

04— 2

optinis laidumas (10° Q'cm™)

B - \ “‘-‘. :‘. 0.2
Im G((D) 0.4 | y'\'l
0.1 1 10 Vo
24 — ——— e — 0.0
0.1 1 10 0.001 0.01 0.1 1 10

fotono energija (eV) fotono energija (eV)

11 pav.: fci-ZnMgY kvazikristalo optinio laidumo (a) ir atspindzio (b) spektrai (taskai —
sio darbo rezultatai, zalios kreivés — ankstesni musy grupés rezultatai [13], raudona kreivé
— Chernikov et al. [14] duomenys)

Optinis ZnMgRE kvazikristaly atsakas, greta musuy grupés darby, buvo tirtas
Chernikov et al. darbe [14] atspindZio spektroskopijos metodu. Rezultaty palyginimas
pateikiamas pav. 11(b). Kaip matyti, musy R(w) spektras yra artimas Chernikov et
al. rezultatams ilgabangéje srityje, taciau rodo didesnj atspindzio koeficientg VIS-UV
srityje. Skirtumas, greiciausiai, yra salygotas skirtingy optinio pavirsiaus paruosimo
metody arba skirtingos tirty ZnMgY bandiniy strukturinés kokybeés.

5.1 Optinis laidumas. Teorija

Drude-tipo, intrajuostiniy, ir tarpjuostiniy optiniy suoliy salygotus optinius laidu-
mus, oprude(w) ir o (w), galima suskaiciuoti sekant Ashcroft’o ir Sturm’o algoritmu
[15], kuris buvo sukurtas jprastiniams kristaliniams metalams ir véliau buvo sékmingai
pritaikytas fci-AlCuFe optinio atsako analizei [16]. Ashcroft’o ir Sturm’o skai¢iavi-
mai buvo atlikti redukuotame zoniniame atvaizdavime. Kadangi elektrony buseny
redukavimas j Brillouin’o zong yra paremtas Bloch’o teorema ir kvazikristaluose néra
pateisintas, siame darbe mes pakartojome o(w) skai¢iavimus iSpléstiniame zoninia-
me atvaizdavime. Pagrindinis redukuotojo ir iSpléstinio atvaizdavimy skirtumas yra
optiniy Suoliy atrankos taisyklé. Redukuotame atvaizdavime Suoliai yra vertikalus,
elektrono kvaziimpulsas nekinta, k' = k. ISpléstiniame atvaizdavime Suoliai netiesio-
giniai, galinés buisenos kvaziimpulsas skiriasi nuo pradinés atvirkstinés gardelés vekto-
riumi, k' = k—g. Nepaisant atrankos taisyklés skirtumu, o(w) skaiciavimai abiejuose
atvaizdavimuose, kaip ir reikia tikétis, duoda tuos pacius galutinius rezultatus.

Ashcroft’o —Sturm’o optinio laidumo formulés buvo gautos polivalentiniams meta-
lams, kuriuose Fermi lygmuo yra virs pseudotarpo. Siame darbe teoriné Ashcroft’o —
Sturm’o optinio laidumo skaic¢iavimy schema buvo iSplésta iSvedant formules, taiky-
tinas esant jvairioms Fermi lygmens padétims pseudotarpo atzvilgiu.
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5.2 Tarpjuostinis optinis laidumas

Atlikus skaic¢iavimus nepriklausomy sankirty artinio rémuose, darbe gauta §i tarp-
juostinio optinio laidumo formulé:

e?g (" dzS(x)

; = K(x,2,b), 21

Ub(w) 9262247Th . x3m (‘T Z ) ( )
Z 1 1

K b) = — . 22

(z,2,) im [w—(z+ib)+x+(z+ib) (22)

Cia 2 — bedimensinis integravimo kintamasis, susietas su v parametru (12) sarysiu
x = (42 + 1)V/2. Bedimensiniai K (z, 2, b)-branduolio parametrai z = hw/A, ir b =
I'/Ag4 atitinka fonono energija fw ir iSplitimo parametra I'. S(x)-funkcija jgyja jvai-
rias israiskas priklausomai nuo Fermi lygmens padéties pseudotarpo atzvilgiu:

(i) Fermi lygmuo Zemiau pseudotarpo,

0, 1 <2<,
S(x) =< (x—x)(x1 — x), R (23)
2(x1 + o)

(ii) Fermi lygmuo pseudotarpe,

(x — x) (1 — )

S(x) = o+ 1<z <u, (24)
(iii) Fermi lygmuo virs pseudotarpo,
z, 1 <z <z,
Sx) =1 (@ ;éf)fiJ D gl < < a1, (25)

Cia xg ir 1 — bedimensinés energijos, kurias apibrézia formulés

480 EF Ag 2 460 EF Ag 2
S N P - =— 11 — —= . 26
x A, = + ( 12 , T A, + o + Iz, (26)

5.3 Drude optinis laidumas

Intrajuostinj Drude optinj laiduma opyuge(w) = 04c/(1 — iwT) apibréZia statinis elekt-
rinis laidumas o4 ir relaksacijos laikas 7. Elektrono energijos spektro nuokrypiai nuo
laisvyju elektrony parabolés keic¢ia grupinj elektrony greitj, mazindami statinj lai-
duma. Efekty jskaito optiné masé mp, jeinanti | oq. iSraiska oq. = e2n7'/m0pt.
Nepriklausomy sankirty artinio rémuose optine mase apibrézia formulé

1 _ L 1 . Z mOgAg C
Mopt Mo o 241 h2n

: (27)
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12 pav.: (a) C-koeficiento priklausomybé nuo Fermi lygmens padéties pseudotarpo atzvil-
giu. (b) Tarpjuostinés sugerties juosta esant ep = e9. (g0 = h?(g/2)?/2mo — sankirtos
energija, o9 = e2g/24mh)

ir Drude optinis laidumas jgyja pavidala

2 2
e, p— [“"T B P ALY (28)

- 1 —iwr | 47 247h h ’
geg

kur w, = y/4me?n/my — plazminis daznis. Bedimensinis koeficientas C' formulése
(27)-(28) yra apibréziamas formule

C—g 1 dax S(x)
Cr )y a2V -1

C-koeficientas priklauso nuo Fermi lygmens padéties pseudotarpo atzvilgiu ir nuo

(29)

pseudotarpo verteés. Priklausomybeé grafiskai pavaizduota pav. 12(a). Kaip matyti,
pseudotarpy jtaka Drude optiniam laidumui greitai mazéja, kai Fermi lygmuo leidzia-
si zemiau pseudotarpy. C-koeficientas apibrézia ir oppuge(w), ir oy, (w) priklausomybe
nuo Fermi lygmens padéties. IS tiesy, spektrinis tarpjuostiniy Suoliy svoris

W= [ dwR LN 9B
v= wRe o (w) = gez(; 1s7? (30)
yra proporcingas pseudotarpui Ay ir C-koeficientui.
Spektrinis Drude optiniy Suoliy svoris yra
o'} 2 2
w e“gA
Wbrude = /0 dwRe UDrude(w) = ?p - Z 48h2g C. (31)
geg

Kaip matyti i (30) ir (31), tarpjuostiniy Suoliy spektrinis svoris yra tiksliai kom-
pesuojamas Drude indélio spektrinio svorio sumazéjimu, ir todél pilnutinis optinis
1,2

laidumas tenkina osciliatoriy sumos taisykle W = fooo dwReo(w) = gw;.
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5.4 Ribiniai silpnos ir stiprios sklaidos atvejai

Silpna sklaida. Silpnos sklaidos riboje I' < A, realig tarpjuostinio optinio laidumo
(salygoto sankirta su viena Bragg'uy plokstuma) dalj apibrézia kompaktiska formulé

e?g (Ag ) 2 8@y a,

Reow(w) = 507 \ (hw/Ag2 —1

(32)

huw

Kai Fermi lygmuo yra zemiau pseudotarpo, S(x)-funkcija yra (23), ir formulé
(32) atitinka Butcher’io rezultata [17], placiai naudojama analizuojant Sarminiy me-
taly optinj atsaka. Kai Fermi lygmuo guli virs pseudotarpo, S(z)-funkcija yra (25), ir
formulé (32) atkartoja Ashcroft’o—Sturm’o [15] rezultata, taikytina polivalentiniams
metalams. Kai Fermi lygmuo yra pseudotarpe, S(z)-funkcija yra (24), ir formulé (32)
numato tarpjuostinés sugerties juosta, kuri pavaizduota grafiskai pav. 12(b). Suger-
ties krastas yra apibréziamas pseudotarpo verte Ay ir turi Re oy, (w) o< 1/4/hw — Ay
singuliaruma, kuris yra uzglaistomas esant baigtinéems I' vertéms.

Stipri sklaida. Stiprios sklaidos riboje, kai I' > A, tarpjuostinj optinj laiduma
(salygota sankirta su viena Braggy plokstuma) apibrézia formulé
L 8y, T

24rh T (hw +i0)2

Kaip matyti iS pastarosios israiSkos, sugerties juostos padéti dabar apibrézia ne

O'ib(w> (33)

pseudotarpas, o iSplitimo parametras I'. Kadangi isplitimo parametrai kvazikrista-
luose jgyja dideles, I' = 0.1—1 eV, vertes, formule (33) galima taikyti aprasant siaury
pseudotarpy (atitinkanciy zemus strukturinius faktorius S,) indélj j optinj laiduma.

5.5 ZnMgRE optiniy spektry analizé

Eksperimentiniai fci-ZnMgRE kvazikristaly optinio laidumo, o(w), spektrai pateikia-
mi taskais pav. 13. Visi trys, ZnMgVY, ZnMgHo ir ZnMgkr, kvazikristalai pasizymi
panasia dispersija — o(w) spektrus sudaro isreikStas tarpjuostiniy suoliy optinis ypa-
tumas ties 1 eV ir Drude indélis Zemy dazniy srityje.

Nors optinj atsaka lemia valentiniai elektronai, ZnMgRE kvazikristaluose galima
tikétis ir Zn 3d kamieno lygmens elektrony indélio j QC optinius spektrus. Kadangi
lygmens rysio energija yra pakankamai didele, 10 eV [11,12], galimas Zn 3d po-
liarizuojamumas darbe buvo jskaitytas jvedant j kvazikristaly dielektrine funkcijag
aukstadazne dielektrine konstanta e, €(w) = €50 + i%[aDmdc(u)) + oip(w)].

Kvazikristaly optinio laidumo teoriniy skaic¢iavimy rezultatai pateikiami kreivémis
pav. 13. Kaip matyti, jie puikiai apraso eksperimentinius duomenis.

Aukstadazné dielektriné konstanta, kaip ir tikétasi, yra artima vienetui, e, = 1.35
(ZnMgY), 1.56 (ZnMgHo) ir 1.58 (ZnMgEr), ir silpnai jtakoja optinj QC atsaka.

Plazminio daznio w, vertes, apibréziancios o(w) spektry pilnutinj spektrinj svorj,
yra 11.5-11.9 eV (lentelé 2) ir yra artimoms teorinéms vertéms wgnMgY = 12.7 eV,
wgnMgHO =12.5¢€V,ir wg“MgEr = 12.4 eV, apibréziamoms formule w, = \/4me?n/my.
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13 pav.: (a) fci-ZnMgY, (b) fci-ZnMgHo ir (c) fci-ZnMgEr kvazikristaly optinio laidumo
spektrai (taskai — eksperimentiniai duomenys, kreivés — teoriniai skaiciavimai)
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2 lentelé: fci-ZnMgRE kvazikristaly Drude optinio laidumo parametrai

fci-ZnMgY  fci-ZnMgHo  fci-ZnMgEr

wp (V) 11.5 11.9 11.7
oqc (2 tem™!) 6100 5200 5500
b7 (V) 0.18 0.45 0.47
Whrude 0.06 0.12 0.14
Mopt, (Mo) 16 8.1 7.2
8000
"2 60001
B3
<)
3 4000
11
o
~

2000+

6000

4000~

oy

Q'cm

~o 20004

Im o(®) (
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14 pav.: Drude ir tarpjuostiniy optiniy Suoliy indéliai (punktyrai) fci-ZnMgY pilnutinio

optinio laidumo spektre
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Drude optinis laidumas

Drude ir tarpjuostiniy Suoliy indéliai j fci-ZnMgY pilnutinio optinio laidumo spektra
isskirti pav. 14. Santykinis spektrinis Drude indélio svoris (pilnutinio spektrinio svo-
rio atzvilgiu, wpruge = Wprude/W') yra mazdaug 10 % (zr. lentele 2). Kadangi santy-
kinis Drude optinio laidumo spektrinis svoris yra susietas su optine mase formule
Mopt = M0/ Whrude, Optiné masé fci-ZnMgRE kvazikristaluose (lentelé 2) yra eile di-
desné nei kristaliniuose metaluose, atitinkamai mazindama statinj kvazikristaly lai-
dumg jprastiniy, kristaliniy, metaly atzvilgiu.

Drude optinio laidumo parametrai, statinis laidumas ir relaksacijos trukmeé, pa-
teikiami lenteléje 2. Nustatytos statinio laidumo vertés og. ~ 5000—6000 Q tem™*
grubiai atitinka Fisher et al. specifinés varzos matavimy rezultatus [18]: 4. ~ 6620
(ZnMgY), 5410 (ZnMgHo) ir 5880 2~ *em ™" (ZnMgEr). Nustatytos relaksacijos truk-
més 7 ~ 0.14—0.4 10714 s yra ilgesnés nei 7 = 0.03—0.04 10~1* s vertés, kurios buvo
gautos analizuojant o(w) spektrus siauresniame spektriniame intervale, 0.1-6 eV [4*],
bet artimesnés Chernikov et al. [14] rezultatui 7 ~ 0.5 107'* s, gautam analizuojant
placiajuostj, 0.001—-10 eV, spektrinj intervalg. Platus spektrinis intervalas yra butina
salyga patikimam Drude optinio laidumo indélio isskyrimui, kartu, patikimam Drude
parametry nustatymui.

Tarpjuostinis optinis laidumas

Tarpjuostinio optinio laidumo oy, (w) realiosios ir menamos daliy spektrai, kurie buvo
gauti atémus nustatytaji Drude indélj op,uqe(w) i$ pilnutinio optinio laidumo o (w), pa-
teikiami pav. 15, kuriame taskai atitinka eksperimentinius duomenis, istisines kreives
— teoriniy skaic¢iavimy rezultatus, punktyrinés kreivés — parcialinius indélius j tarp-
juostinj laiduma. Tarpjuostinj laiduma salygoja optiniai Suoliai per 222100 ir 311111
pseudotarpus ir Suoliai, indukuoti mazus Sg-faktorius atitinkanciais g ¢ G pseudopo-
tencialais. Santykiniai §iy parcialiniy, oip 222100(w), Tibg11111 (W) it o, g¢g(w), optiniy
laidumy spektriniai svoriai yra mazdaug 0.5, 0.3 ir 0.1, atitinkamai (Zr. lentele 3).

Elektrony energijos spektro parametrai, Fermi energija ep, pseudotarpy Assoqgo
ir Agii111 plociai ir iSplitimo parametrai I', kurie buvo nustatyti standartiniu ma-
ziausiy kvadraty metodu, pateikiami lenteléje 4. Nustatytos Fermi energijos ep =
9.20-9.25 eV ir pseudotarpy Asggsigo = 0.55—-0.61 eV ir Agzji1r = 1.34—-1.45 eV
vertes yra artimos vertéms, anksciau rastoms analizuojant fci-ZnMgRE valentiniy
juosty fotoemisinius spektrus [11,12]: ep = 9.31-9.32 €V, Agg1090 = 0.61-0.64 €V ir
Asi1111 = 0.98-1.25 eV.

Tai rodo siulomo elektrony energijos spektro modelio fizikinj patikimuma — jis
detaliai apraso ir optinj, ir fotoemisinj fci-ZnMgRE kvazikristaly atsaka esant prak-
tiskai toms pacioms energijos spektro parametry vertéems. Rekonstruota elektrony
energijos spektro Fermi lygmens aplinkoje schema pateikiama pav. 16.
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3 lentelé: Tarpjuostiniy optiniy Suoliy per 222100 ir 311111 pseudotarpus ir Suoliy, indu-
kuoty zemy Sg-faktoriy pseudopotencialais, santykiniai spektriniai svoriai

fci-ZnMgY  fci-ZnMgHo  fci-ZnMgEr
W222100 0.51 0.50 0.49
W311111 0.29 0.29 0.25
Wogg 0.14 0.08 0.12

80004 (a) Re 6,(0)

)

6000

Re Gib“geg (0))

Re 6,(0) (Q'cm
5
S

2000+

)

2000+

Im o,(0) (Q'cm

-2000

-4000 ——————————
0.01 0.1 1 10

photon energy (eV)
15 pav.: Tarpjuostinio optinio laidumo oj,(w) spektrai. Taskai — eksperimentiniai duo-

menys, iStisinés kreivés — teoriniai oy, (w) skaiCiavimai, punktyrinés kreivés — parcialiniai
Tib,222100(W); Tib311111(W), T O4p, geg(w) indéliai
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4 lentelé: Elektrony energijos spektro fci-ZnMgRE kvazikristaluose parametrai: Fermi
energija ey, pseudotarpai Agao100, As11111 ir iSplitimo parametrai 'e29100 = I's11111 = I'g
ir Iggg- (Skliaustuose nurodytos parametry vertés, nustatytos is fotoemisiniy duomeny

analizeés [11,12])

fci-ZnMgY  fci-ZnMgHo  fci-ZnMgEr
er (eV) 9.25 (9.31) 9.25(9.32) 9.20 (9.32)
Agso100 (V) 0.55 (0.63) 0.60 (0.61) 0.61 (0.64)
Asziip11 (eV)  1.36 (1.16) 1.45 (0.98) 1.34 (1.25)
[g (eV) 0.62 (0.23) 0.63 (0.22) 0.68 (0.24)
Aggg (V) <K Tygg < Tyeg < Tggeg
Lyeg (eV) 0.35 0.41 0.55
>
2
o
2
10+ Z
]
777777 A311111 | WA311111
________________________ e
_________ 8F ¢ F
ol N A
""" A222100 - A222100""'
(a) _ L (b)

16 pav.: fci-ZnMgY elektrony energijos spektro schema Fermi lygmens aplinkoje, nustatyta
is optiniy (a) ir fotoemisijos (b) duomeny analizés
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Zemy Sg-faktoriy pseudopotencialy jtaka

Optiniy Suoliy, indukuoty Zemy Sg-faktoriy pseudopotencialais, santykinis spektri-
nis svoris yra mazdaug 10 % (lentelé 3). Kadangi oy, g¢g(w) spektrinés linijos forma
(33) nepriklauso nuo pseudopotencialy Vy¢g, eksperimentiniy optinio laidumo spekt-
ry analize leidzia nustatyti tik iSplitimo parametro I'j¢g verte, kuri yra mazdaug
0.35-0.55 eV (lentele 4). Pseudopotencialy Vjgeg ir juos atitinkanciy pseudotarpy
Aggg = 2|Vyqg| vertés apibrézia {g ¢ G}-optiniy Suoliy spektrinj svorj

€2gA ¢G
Wogg = ) Thgg C. (34)
9¢9

Darbe atlikti jvertinimai rodo, kad Ag¢g vertés gali buti artimos ~ 0.03-0.04 eV.
Nors Ay¢g vertés yra dviem eilémis mazZesnés uz Asggoigo ir Azip111 pseudotarpy ver-
tes, jos tikétinos, nes koreliuoja su XRD tyrimy rezultatais. Kadangi pseudotarpai
yra tiesiSkai proporcingi Sg-faktoriams, o XRD refleksy intensyvumai proporcingi
Sg kvadratams, oy, g¢g(w) optinj laidumg lemiancius pssudopotencialus turi atitik-
ti XRD refleksai, kuriy intensyvumas yra ~ 107* karty maZesnis uz (222100) ar
(311111) refleksy intensyvuma. Kad tokie difrakciniai refleksai is tikryjuy stebimi
akivaizdziai demonstruoja pav. 4(b) difraktograma.

Pagrindiniai rezultatai ir iSvados

o ZnMgRE kvazikristaly XRD teta-2teta ir RSM tyrimai, atlikti difraktomet-
rais su jprastiniu Cu-anodo rentgeno spinduliy Saltiniu, atskleidé sudétinga
Z/nMgRE atvirkstinés gardelés struktura, kuri paprastai yra stebima tik nau-
dojant sinchrotroninés spinduliuotés saltinius.

o fci-ZnMgY teta-2teta difraktogramose registruoti difrakciniai refleksai, atitin-
kantys nejprastai didelius papildomuosius atvirkstines gardeles vektorius, g, =
23.9 (lyginant su literaturiniais rezultatais, g, = 17.3, gautais sinchrotroniniuo-
se XRD tyrimuose). Dideliy papildomyjy g, -vektoriy refleksai rodo isskirtine
strukturine tirty ZnMgRE kvazikristaly kokybe.

» Pasiulyta kombinuota spektroskopinés elipsometrijos + atspindzio spektrosko-
pijos optiniy tyrimy schema, paremta darbe sukurtu inkaro lango metodu.
Inkaro lango metodas is esmés didina atspindzio spektry Kramers’o—Kronig’o
analizés — dielektrinés funkcijos (optinio laidumo) rekonstrukcijos — tiksluma.

« Efektyviausias ZnMgRE optinio pavirSiaus paruosimo metodas yra kombinuo-
tas mechaninis poliravimas ir plazminis ésdinimas.

« Gauti detalus, plataus, 0.01-6 eV, spektrinio diapazono fci-ZnMgRE (RE =
Y, Ho, Er) optinio laidumo spektrai.
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Isplétotas ZnMgRE elektrony energijos spektro modelis, kuris anksc¢iau buvo
pasiulytas ZnMgRE fotoemisinio atsako interpretacijai. Suformuluotas nepri-
klausomy sankirty artinys iSpléstinio zoninio atvaizdavimo rémuose.

Elektroniné ZnMgRE kvazikristaly posistemeé turi beveik laisvy elektrony du-
ju pobudj. Elektrony energijos spektra Fermi lygmens aplinkoje lemia Fermi
pavirsiaus sankirtos su (222100) ir (311111) Bragg'uy plokstumu Seimomis.

Isplésta Ashcroft’o ir Sturm’o teoriniy optinio laidumo skaiciavimy schema.
Gautos o(w) formulés yra taikytinos esant jvairioms galimoms Fermi lygmens
padétims pseudotarpy atzvilgiu.

Optinj ZnMgRE kvazikristaly, kaip ir kity metaliniy junginiy, atsaka lemia
Drude-tipo ir tarpjuostiniai optiniai Suoliai. Drude indélio santykinis spektrinis
svoris yra mazdaug 10 %. Drude relaksacijos laikai yra 0.14—0.4 10~* s. Fermi
pavirsiaus sankirtos su Bragg'y plokstumomis iS esmés mazina kvazikristaly op-
tine mase jprastiniy, kristaliniy, metaly atzvilgiu. ZnMgRE kvazikristaly optiné
mase yra ~ 10 my.

Tarpjuostinj optinj laidumg ZnMgRE kvazikristaluose lemia optiniai Suoliai per
222100 ir 311111 pseudotarpus. Jy santykinis spektrinis svoris yra ~ 80 %.
Atskleistas zemy Sg-faktoriy pseudopotencialy indélis ZnMgRE kvazikristaly
optiniam atsakui. Santykinis spektrinis Zemy Sg-faktoriy pseudopotencialy in-
deélio svoris artimas 10 %.

Eksperimentinius fci-ZnMgRE optinio laidumo spektrus detaliai apraso teor-
riniai o(w) skaic¢iavimai, atlikti siulomo fci-ZnMgRE elektroninés posistemeés
modelio rémuose. Elektrony energijos spektro parametry rinkinys, nustatytas
analizuojant optinj ZnMgRE atsaka, numato i esmés ta pacia elektrony energi-
jos spektro struktura, kuri anks¢iau buvo nustatyta analizuojant kvazikristaly
fotoemisinj atsaka.
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Summary

The main goal of the dissertation was to reveal the electronic structure of ZnMgRE
(RE =Y, Ho, Er) quasicrystals by investigations of their optical response. The
dissertation comprises experimental X-ray diffraction (XRD) and optical spectroscopy
studies of the quasicrystals, a construction of their electron subsystem model, and a
theoretical description of their optical response.

The XRD studies were aimed at a determination of the reciprocal quasicrystalline-
lattice vectors, which define the atomic field acting on an electron subsystem.

The optical spectroscopy studies were carried out by the combined spectroscopic
ellipsometry and reflectance spectroscopy technique, based on a suggested anchor-
window method. High-accuracy ZnMgRE optical conductivity o(w) spectra were
recorded in the wide, 0.01 -6 eV, spectral range.

The model of ZnMgRE electron energy spectrum, previously suggested for an in-
terpretation of experimental ZnMgRE photoemission spectra, was developed. The
nearly-free-electron gas model of independent intersections was formulated in the
extended zone presentation. A scheme of the theoretical o(w) calculations was exten-
ded to account for various positions of the Fermi level with respect to a pseudogap.

The experimental ZnMgRE optical conductivity spectra was reproduced in detail
by theoretical calculations performed within the framework of the suggested electron
energy spectrum model. The set of electron energy spectrum parameters determined
from an analysis of the optical data predicts actually the same structure of the Fermi
level-vicinity electron energy spectrum, as was previously predicted from an analysis
of photoemission data.

The electron subsystem in ZnMgRE quasicrystals maintains the nearly free elect-
ron gas character. The energy spectrum of electrons in a vicinity of the Fermi level
is determined by the Fermi surface intersections with (222100) and (311111) families
of Bragg planes.

The optical response of ZnMgRE quasicrystals, as of other metallic compounds, is
determined by the intraband Drude-type and interband optical transitions. The intra-
band transitions contribute to the total optical conductivity with the relative spectral
weight of about 10 %. The Drude relaxation times are of about 0.14-0.4 10~ s.
The intersections of the Fermi surface with Bragg planes lead to an essential increase
of the optical mass in quasicrystals, as compared to the usual crystalline metals. The
ZnMgRE optical mass is of the order of 10 my.

The interband ZnMgRE optical conductivity is predominantly due to the optical
transitions across 222100 and 311111 pseudogaps. Their relative spectral weight is
of about 80 %. An influence of the low structure-factor S, pseudopotentials on the
optical response of ZnMgRE quasicrystals was revealed. The relative spectral weight
of the low-S, contribution is of about 10 %.
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