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Abstrakt

Tato diplomova prace se zabyva modelovanim elektronickych vlastnosti krystalu
grafitu, které jsou méfitelné za uziti spektrometru uréeného pro vysokofrekvencni
elektronové paramagnetickou rezonanci (anglicky high frequency electron paramagnetic
resonance, zkracené HFEPR) nachazejiciho se v laboratofich CEITEC VUT. Jedna se
zejména o pasovou strukturu grafitu a jeho Landauovy hladiny. V teoretické Casti prace
jsou popsany stézejni jevy a souvislosti z kvantové mechaniky a definice vyznamnych
pojmu z fyziky pevnych latek, s jejichz pomoci je mozné popsat krystalickou strukturu
grafitu a jeho elektronické vlastnosti. Déle je v praci popsan HFEPR spektrometr a jeho
funkéni princip. V praktické ¢asti se nachazeji numerické modely pasové struktury
grafitu, modely jeho Landauovych hladin a popis pfipravy vzorku grafitu pro méfeni. Na
konci praktické Casti je analyza vysledkd méfeni, konkrétné cyklotronové rezonance a
Shubnikovych-de Haasovych oscilaci, diky niz je mozné urcit fyzikalni parametry
vzorku, jako napf. efektivni hmotnost nosic¢t naboje a fundamentalni frekvenci.

Klicova slova

EPR, elektronova paramagnetickd rezonance, spektroskopie, grafit, HFEPR
spektrometr, cyklotronova rezonance, Shubnikovy-de Haasovy oscilace

Abstract

This master’s thesis deals with the modelling of electronic properties of graphite
crystal, which are measurable using a spectrometer based on high frequency electron
paramagnetic resonance (HFEPR for short) located in laboratories of CEITEC BUT. This
is especially the band structure of graphite and its Landau levels. The theoretical part of
the thesis describes key effects and connections from quantum mechanics and definitions
of important terms from solid state physics, which are used to describe the crystalline
structure of graphite and its electronic properties. Furthermore, the project describes the
HFEPR spectrometer and its functional principle. In the practical part of the thesis, there
are numerical models of the band structure of graphite and of its Landau levels and
description of the preparation of a graphite sample for measurement. At the end of the
practical part there is the analysis of measurements results, namely the cyclotron
resonance and Shubnikov-de Haas oscillations, thanks to which it is possible to determine
physical parameters of the sample, such as effective mass of charge carriers and
fundamental frequency.

Keywords

EPR, electron paramagnetic resonance, spectroscopy, graphite, HFEPR spectrometer,
cyclotron resonance, Shubnikov-de Haas oscillations
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UvoD

V laboratofich CEITEC VUT byl védeckou skupinou MOTeS (z anglického
Magneto-Optical and THz Spectroscopy, ¢esky Magneto-Optickd a Terahertzova
spektroskopie) vedenou doc. Petrem Neugebauerem, vytvoren S§pickovy
vysokofrekvencni elektronové paramagneticky rezonan¢ni spektrometr (HFEPR
spektrometr) jehoz prednosti je schopnost velmi rychlych skent v terahertzové frekvencni
oblasti. Toto zafizeni umoziuje zkoumat magnetické vlastnosti vzorkd s moznosti
nastaveni §iroké skaly parametra, jako je napfiklad intenzita magnetického pole (od -16
do 16 T), teplota (od 1,8 do 320 K) ¢i frekvence mikrovinného zateni (od 80 do 1100
GHz) [1]. Takovym vzorkem muze byt naptiklad grafit, kterému je v soucasné dobé
vénovana velka pozornost zejména zduvodu podobnosti jeho struktury se
strukturou grafenu, ktery byl v relativné nedavné dobé experimentalné vytvoren a stoji
dnes v Cele védeckého zaymu [2].

Grafit v dnesni dobé nachazi velké uplatnéni v elektrotechnickém primyslu naptiklad
v solarnich ¢lancich, elektrodach a bateriich [3]. Soucasné byl v nedavné dobé obnoven
védecky zajem o grafit z divodu objevu jeho nové topologické struktury ve tvaru
romboedru [4]. V ramci této prace vSak bude zkouman jiz dfive znamy grafit tvofeny
stfidajicimi se A-B vrstvami grafitu. Z tohoto divodu je dilezité, aby byly dobie popsany
zejména elektronické vlastnosti této latky. Dle technickych parametri HFEPR
spektrometru nachazejiciho se v laboratofich CEITEC VUT je mozné pozorovat
cyklotronovou rezonanci a Shubnikovy-de Haasovy oscilace. Na zakladé analyzy méfeni
cyklotronové rezonance je mozné urcit hladinu Fermiho energie, efektivni hmotnost
nosicu naboje a parametr rozsifeni. Dale Ize sledovat vliv zmény orientace magnetického
pole na vzorek a na zakladé vysledku urcit, o jaky systém se v pfipadé grafitu jedna. Z
analyzy Shubnikovych-de Haasovych oscilaci je opét mozné urcit efektivni hmotnost
nosi¢l naboje, a navic fundamentalni frekvenci.

Dnes jiz existuji matematické modely, které popisuji, jak by mél vypadat Fermiho
povrch v ramci krystalu grafitu [5] [6]. V této struktufe se vSak nachazeji oblasti lezici
v blizkosti Lifshitzovych ptechodd, které doposud byly obtizné meéfitelné jinymi
tradicnimi metodami. HFEPR spektrometr v§ak toto méfeni umoziuje [5].

Blizkost Fermiho energie k Lifshitzovym pfechodim se v méfeni projevuje
cyklotronovou rezonanci. Shubnikovy-de Haasovy oscilace jsou zase zpusobeny
kvantizaci Landauovych hladin. V kombinaci s numerickymi modely pro uréeni pasové
struktury grafitu a Landauovych hladin grafitu je tedy mozné srovnani naméfenych dat
s témito modely, coz umozni popis fyzikalnich vlastnosti vzorku [7].



1. TEORETICKA CAST

1.1 Kvantova mechanika

Kvantova mechanika je rozsdhla oblast moderni fyziky, kterd popisuje jevy na
atomarni a subatomarni urovni. Pro popis elektronickych vlastnosti grafitu, zkoumanych
v této praci, je zasadni pochopeni zakladnich principi a pojmi v ramci kvantové
mechaniky. Nejvyznamnéj§im poznatkem je, ze kvantové mechanicky systém je mozné
kompletné popsat vinovou funkci, jejiz Casovy vyvoj je popsan Schrodingerovou rovnici.
Tato vlnova funkce zarovenn umoziuje vypocet pravdépodobnosti nalezeni Castice
v daném objemu a ¢ase. Elektron jakozto fermion v systému krystalu grafitu 1ze popsat
praveé takovou vinovou funkeci, kterou lze ziskat feSenim Schrodingerovy rovnice, ¢imz
se zabyva kapitola 1.1.1 [8] [9].

1.1.1 Schriodingerova rovnice

Schrodingerova rovnice je zakladni rovnici nerelativistické kvantové mechaniky,
ktera umoziuje popsat pohyb Castice a diskrétni stavy atomu. Jedna se tedy o kvantove
mechanicky ekvivalent Newtonovych pohybovych rovnic z klasické fyziky. Znalosti
vychoziho stavu systému (a tedy odpovidajici vinové funkce systému) 1ze vypocitat stav
systému pro jakykoliv nadchazejici Cas. Jeji zakladni, Casové zavisly tvar je popsan
nasledujici rovnici [10] [11]:

E¥(r,t) = A¥(r, 1), (1.1)
kde operator £ a Hamiltontv operator H popisuji veskerou energii systému a ¥(r, )
predstavuje vinovou funkci.

Operator energie £ je dale mozné rozepsat na nasledujici tvar:

~ .0
E=ihap (1.2)
kde i pfedstavuje imaginarni jednotku, / pfedstavuje redukovanou Planckovu
konstantu a 0/0¢ predstavuje diferencialni operator Casu.

Hamiltonav operator H je naopak mozné napsat v nasledujicim tvaru:
2

. h
H= —%A + U(r,t), (1.3)

kde m predstavuje hmotnost Castice, 4 predstavuje Laplacetv operator a dohromady
tvoti kinetickou slozku energie Castice a U(r, t) oznaCuje potencialni slozku energie
Gastice [11].

Pro potencidlni energie, které nejsou zavislé na Case, postacuje vyfteSit Casove
nezavisly neboli stacionarni tvar Schrodingerovy rovnice, ktery se obdrzi separaci
proménnych:

Ho(r) = Ep(1), (1.4)

13



kde E ptedstavuje separacni konstantu odpovidajici energii systému a ¢(r) predstavuje

prostorovou slozku nasledujici vinové funkce:
—iEt
Y(r,t) =¢@(r)e v . (15)

Z rovnice (1.4) vyplyva, zZe vlastni hodnoty Hamiltonova operatoru popisuji mozné
energetické hladiny systému [10].

Vzhledem k tomu, ze feSenim Schrodingerovy rovnice je mozné ziskat vinovou
funkci Castice Y(r, t), je zarovenn mozné vypocitat pravdépodobnost nalezeni Castice
v daném objemovém elementu dr, v misté r a Case ¢, ktera je dana nasledujicim vztahem
[8]:

o0
f_w‘P (r,H¥(r,t)dr =1, (1.6)
kde P*(r, t) predstavuje komplexné sdruzenou funkci k vinové funkci ¥(r, ¢).

1.1.2 ReSeni kvantového harmonického oscilatoru

Dalsim vyznamnym tkolem kvantové mechaniky je feSeni kvantového harmonického
oscilatoru. Prikladem kvantovych harmonickych oscilaci mize byt kmitani jednotlivych
atomd v ramci molekuly. Resenim t&chto harmonickych oscilaci je mozné popsat i dalsi
vlastnosti pevnych latek, jako naptiklad tepelnou kapacitu. Tyto harmonické oscilace se
typicky modeluji jako jednorozmérné kmity, které jsou analogické ke klasickym
harmonickym oscilacim.

Kvantovy harmonicky oscilator je feSen uzitim Casové nezavislé Schrodingerovy
rovnice (viz. (1.4)). Pro kvantové harmonické oscilace je nové definovana konkrétni
velikost potencialni slozky energie Castice ve tvaru:
mwix?

2 (1.7)
kde wo predstavuje vlastni frekvenci oscilatoru. Po dosazeni této potencialni slozky

Ulx) =

energie ¢astice do Hamiltonova operatoru ziskavame Casové nezavislou Schrodingerovu
rovnici v nasledujici podobg:
h? 9%2¢p(x) mwix?
- + x) = Ep(x).
2m ox? ;) =Ee() (1.8)

Resenim této rovnice je ziskan nasledujici vztah:

1
Ey=h (N + —),
N = N 2 (1.9)

kde En predstavuje diskrétni energii oscilatoru a N muZze nabyvat hodnoty vSech
ptirozenych cisel v¢etné nuly [10] [12].

V piipadé trojrozmeérného prostoru se problém kvantového harmonického oscilatoru
prevadi na feSeni jednorozmeérného kvantového harmonického oscilatoru v kazdém ze ti
smérd. Vysledné feSeni je pak souctem téchto tii dil¢ich feseni [10] [13].
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Z rovnice (1.9) Ize vyvodit mnozstvi zavérd. Prvnim z nich je skutecnost, ze kvantovy
harmonicky oscilator se miize nachazet pouze v diskrétnich stavech energie, spektrum je
tedy také diskrétni, nikoliv spojité, jak je tomu v pripadé klasického oscilatoru. Dale plati,
ze v pripadé kvantového harmonického oscilatoru jsou vzdalenosti mezi jednotlivymi
energetickymi hladinami stejné velké. Dulezitym poznatkem v rozporu s klasickym
modelem je také to, ze v ptipadé zakladniho stavu (N = 0) neni energie oscilatoru nulova.

1.2 Fyzika pevnych latek

Fyzika pevnych latek se zabyva zkoumanim jeva vyskytujicich se v pevnych latkach.
Tyto jevy jsou zkoumany a vysvétlovany mnozstvim védnich disciplin, napfiklad
elektromagnetismem, atomovou fyzikou, klasickou mechanikou, kvantovou mechanikou
¢i krystalografii. Pevné latky je mozné rozdélit do dvou hlavnich kategorii. Prvni
kategorii jsou latky amorfni, tedy latky, v nichz je usporadani ¢astic zcela nahodné a maji
izotropni vlastnosti, tedy jejich vlastnosti jsou stejné ve vSech smérech. Druhou kategorii
jsou latky krystalické. V téchto latkach se Castice sdruzuji do organizovanych struktur,
které se vyznacuji tim, ze vytvareji usporadany opakujici se vzor. Z toho divodu maji
krystalické latky anizotropni vlastnosti, tedy jejich vlastnosti jsou zavislé na orientaci
krystalu.

1.2.1 Krystalova mrizka

Casticemi v téchto latkach mohou byt atomy, ionty & celé molekuly. V piipadé
krystalickych latek zalezi na typu vazeb, které se mezi atomy nachazeji. Typ této vazby
ovlivilyje, jaké vlastnosti krystal ma. Jedna se predev§im o iontovou vazbu, kovovou
vazbu a kovalentni vazbu, ackoliv samozieymé mezi casticemi dochéazi 1 k dal§im
vazebnim interakcim, mnohdy k jejich kombinaci — pfikladem mizou byt van der
Waalsovy sily ¢i vodikové vazby [14].

V kontextu zkoumaného grafitu jsou dilezité pravé krystaly tvorené kovalentni
vazbou, kdy dochazi ke sdileni elektronii mezi dvéma sousednimi atomy. Takové latky
jsou vétsinou tvrdé, pevné a maji vysokou teplotu tani. Piikladem takovych kovalentnich
krystal mize byt vedle grafitu napfiklad kfemik ¢i diamant. V ptipadé grafitu je dale
nutné zminit, Ze se nejedna vyhradné o kovalentni vazby, nebot tyto vazby se nachazeji
pouze mezi atomy uhliku v ramci jedné vrstvy grafitu. Jednotlivé vrstvy grafitu jsou
drzeny pospolu vySe zminénymi van der Waalsovymi silami [14] [15].

Pro popis vnitini struktury krystala se pouziva krystalové miizky. Jak jiz bylo feCeno,
krystal se vyznaCuje usporadanou strukturou, ktera se v prostoru stale periodicky
opakuje. Jednotlivé Castice tvorici krystal se tedy v ramci krystalické miizky zjednodusi
na pouhé body v prostoru. Dale se predpoklada, ze se v krystalu nevyskytuji zadné
poruchy a ze krystal je nekonecné velky. Mezi takto vzniklou mnozinou bodu se nasledné
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najdou pozi¢ni vektory R Bravaisovy mfizky podle nasledujici rovnice:
R = N,a; + N,a, + Nza;, (1.10)

kde a; az a3 jsou primitivni vektory Bravaisovy miizky, z nichz alespon jeden nelezi
ve stejné roviné jako ostatni a N; az N3 jsou vSechna piirozena Cisla véetné nuly. Rovnice
vySe popisuje trojrozmérnou krystalovou mfizku a nazyva se Bravaisovou mfizkou [7].

V piipadé€ Bravaisovy mfizky je mozné se v krystalové mfizce pohybovat mezi body
pouze za pomoci posunu o n-nasobek primitivniho vektoru v jeho sméru. Zaroven plati,
ze struktura popsana Bravaisovou mfizkou vypada vzdy stejné, nezavisle na tom, ktery
bod se povazuje za vychozi. AvSak vzhledem k tomu, Ze v ramci krystalové miizky byva
Casto mozné nadefinovat vét§i mnozstvi primitivnich vektori mezi jednotlivymi body,
navic s ohledem na fakt, ze nékteré krystalové mfizky maji zdanlivé vét§i mnozstvi
periodicky opakujicich se identickych struktur, zavadi se pro Bravaisovu mtizku dalsi tfi
pojmy, které ji popisuji. Jedna se o prostoroveé centrovanou kubickou miizku, kdy dalsi
bod mfizky lezi pfesné ve stfedu mezi dvojici protilehlych vrcholl a protilehlych stén, o
plo$né centrovanou kubickou mfizku, kde jsou body umistény ve stfedu kazdé stény a o
bazalné centrovanou mfizku, kde jsou dalsi body umistény ve stfedu jednoho paru
protilehlych stén [16].

Tyto typy Bravaisovy miizky jsou graficky zndzornény na nasledujicim obrazku:

prostorové
centrovani

bazalné
centrovana

centrovana

Obrazek 1 — Ruzné typy centrovanych Bravaisovych mrizek [17].

Dale existuje takzvana hexagonalni t€sné usporadanou strukturu. Jedna se o opakujici
se plosné centrované kubické struktury, které tvofi bazi z bodu, jez jsou umistény v té€sné
konfiguraci. Tato baze se periodicky opakuje kazdou tfeti vrstvu. Druha vrstva je vici
prvni vrstvé posunuta tak, aby opét tvorila tésné usporadanou strukturu a opét se ob tfi
vrstvy opakuje [18].

Krystalova struktura grafitu je hexagonaln€ symetricka stejné jako hexagonalni tésné
usporadana struktura, avSak pozd¢ji v této praci budou rozvedeny rozdily mezi témito
strukturami. Struktura grafitu je demonstrovana na nasledujicim obrazku, za povSimnuti
stoji primitivni butika definovana v ramci této struktury na levém obrazku (zvyraznéna
cervenou barvou):
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Uhlik typu A

e r_,: N
Bas— | A== Unilik typu B

Obrazek 2 — Krystalova struktura grafitu [19].

1.2.2 Primitivni bunka

V ramci Bravaisovy mfizky se dale definuje takzvana primitivni buiika. Jedna se o
buriku vypliujici prostor Bravaisovy mfizky takovym zpusobem, Ze se v kazdé burice
vyskytuje vyhradné jeden bod mfizky, buiky se zaroven nepiekryvaji a navzijem se
dotykaji. Posunem buiiky ve sméru vektori Bravaisovy mfizky je mozné vyplnit cely
prostor. Vzhledem k tomu, Ze tvar této primitivni buiiky je zcela nezavisly na Bravaisové
mifizce, je v§ak jeji pouziti pro popis struktury nevhodné. Toto je mozné napiiklad vyftesit
zavedenim konvencni buiky, kterd vypliluje prostor jako primitivni burika, avSak jde
vzdy ve sméru vektord Bravaisovy miizky [7].

V ptipadé hexagonalni tésné usporadané struktury, respektive v ptipad¢ grafitu, byla
na obrazku vyse (viz. Obrazek 2) zobrazena primitivni butika uvnitf této struktury. Jedna
se o konvencni buniku, ze které lze vypocitat primitivni vektory Bravaisovy mfizky.
Vzhledem k tomu, ze v ramci struktury grafitu se definuje primitivni burika stejného tvaru
jako v pfipadé hexagonalné té€sn€é usporadané struktury, jsou nasledujici rovnice
relevantni 1 pro strukturu grafitu. Primitivni vektory Bravaisovy mfizky této primitivni
buriky je pak mozné urcit nasledujicimi rovnicemi [20]:

@y = 8+ g a1

a, = gﬁ_l_%y’ (1.12)
as = c7, (1.13)

kde a predstavuje délku primitivni butiky ve sméru X a § (z toho divodu, Ze v pfipadé
grafitu je bazi buriky kosoctverec o délce hrany a) a ¢ predstavuje délku primitivni burky
ve sméru z. Primitivni buiika v rdmci hexagonalni tésné usporadané struktury dale musi
spliovat podminky: a = b # ¢; a = f =90°% y = 120° [16] [20].

Dal$im zptusobem popsani prostoru v Bravaisové mifizce, ktery je v podstate
standardnim zpasobem, je Wigner-Seitzova primitivni bunka.

Wigner-Seitzova primitivni burika plné zachycuje vlastnosti Bravaisovy mfizky. Tato
burika obsahuje nejblizsi prostor vybraného bodu Bravaisovy mfizky, tedy popisuje i
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nejmensi mozny objem ¢i plochu (v ptipadé dvojrozmémé Bravaisovy mitizky) v okoli
tohoto bodu Bravaisovy mfizky. Builka je vytvorena tak, ze se v ramci Bravaisovy miizky
vytvori useCka mezi vSemi nejbliz§imi sousednimi body. Ty jsou ve svém stfedu
rozdeleny rovinou, ktera je kolma na tuto usecku. Po promitnuti t€chto rovin mezi v§emi
nejblizsimi sousednimi body vznika Wigner-Seitzova primitivni buiika. Tato burika stale
spliiuje podminky primitivni buriky, tedy nepiekryva, burky se dotykaji a jejim posunem
ve sméru vektora Bravaisovy mfizky je mozné vyplnit cely prostor [7].

Trojrozmérné Wigner-Seitzovy primitivni butiky pro prostorové a plo§né centrovanou
kubickou Bravaisovu mfizku jsou znazornény na nasledujicim obrazku:

plosné prostoroveé
centrovana centrovana

Obrazek 3 — Ruzné typy Wigner-Seitzovych primitivnich bunék [21].

1.2.3 Krystalova struktura grafitu

V ptipadé grafitu se na prvni pohled nejedna o Bravaisovu mfizku. Krystal grafitu je
tvoreny dvojrozmérmymi bazemi tvofenymi hexagonalnim uspofadanim atomu uhliku
(viz. Obrazek 2), které jsou na sousedni tfi atomy v ramci baze navazany silnymi
kovalentnimi vazbami o délce 0,142 nm. Takto vytvorené baze jsou mezi sebou navazany
ve tfetim sméru slabymi van der Waalsovymi silami ve vzdalenosti 0,335 nm, a to
v konfiguraci ABAB, kdy jsou ob jednu stfidany baze, které jsou vuéi predchozi bazi
posunuty o délku jedné poloviny vzdalenosti protilehlych atomt v ramci jedné
hexagonalni bunky baze [22].

Ac se muze zdat, Ze se jedna o hexagonalné té€sné usporadanou strukturu, bazi v ramci
krystalu grafitu chybi uprostfed hexagonalni struktury dalsi atom. Tim dochazi k situaci,
kdy se v kazdé hexagonalni struktufe kazdé vrstvy nachazi trojice atomu, které maji
pfimo nad a pod sebou jiny atom uhliku z jiné vrstvy, kdezto nad i pod zbyvajicimi tfemi
atomy se v sousednich bazich zadny atom uhliku nenachazi. Proto neni dle definice
Bravaisovy miizky mozné vytvorit strukturu grafitu pouhym posunutim boda ve sméru
vektort této Bravaisovy mfizky, protoze pro vytvoreni druhé poloviny bodd v ramci této
miizky je nutné tyto body otocit o 180° [7] [19].

Pro popis struktury grafitu je nicméné stale mozné zavést primitivni buitku v ramci
jeho struktury. Tato primitivni builka ma stejny tvar jako primitivni buiika v ramci
hexagonalni tésné usporadané struktury, takze ackoliv se formalné v pifipad€ grafitu
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nejedna o hexagonalni tésné usporadanou strukturu, stale s nim lze pracovat stejnym
zpusobem. Primitivni burika uvnitf struktury grafitu je vyznacena Cervenou barvou na
levé strané obrazku vySe (viz. Obrazek 2). Zakladnou builky je kosoctverec s délkou
strany 0,246 nm a vnitinimi uhly 60° a 120°, ktery spojuje atomy uhliku v roviné baze
grafitu. Zakladna této buriky je rozSifena do tfettho rozméru ve sméru kolmém
k zakladné, ¢imz vytvaii trojrozmérnou primitivni buiiku o vysku 0,67 nm [23]. Tim
spliiuje podminky urCené v predeslé kapitole pro vypocet primitivnich vektort
Bravaisovy mfizky hexagonalni tésné usporadané struktury. To dovoluje vypocitat
Bravaisovu mfizku v struktufe grafitu za uziti rovnic (1.11) az (1.13). Vysledkem poté je

sada vektoru:
a; = (0,123; —0,213; 0) nm, (1.14)
a, = (0,123; 0,213; 0) nm, (1.15)
a; = (0; 0; 0,67) nm. (1.16)

1.2.4 Reciproka mrizka

Dalsim zpusobem, jak lze charakterizovat krystalovou strukturu, je urenim jeji
reciproké mfizky. Jedna se o abstraktni matematicky nastroj, jakym lze vysvétlit
napfiklad difrakci vinéni v krystalech. Pro urCeni pozicnich vektori G reciproké mfizky
je jako v pfipadé Bravaisovy mifizky mozné pouzit rovnice (1.10) v obménéném
nasledujicim tvaru:

G = v by + vyb, + v3bs, (1.17)
kde v; az v3 jsou vSechna pfirozena ¢isla v€etné nuly a by az b3 jsou primitivni vektory
reciproké miizky. Tyto primitivni vektory reciproké mifizky je mozné vypocitat
z primitivnich vektori Bravaisovy miizky nasledujicimi rovnicemi:

a; Xa3
bl = 27-[_ )
a;-a; Xas (1.18)
as; X a
b, = Zﬂ#,
a;-a; Xas (1.19)
a,; xa
b; = or—1r 2
a;-a; Xas (1.20)

Primitivni vektory reciproké mfizky ku primitivnim vektorim Bravaisovy mifizky
jsou nepiimo umeérné, tedy n-nasobek primitivniho vektoru Bravaisovy mfizky znamena
1/n-nasobek primitivniho vektoru reciproké miizky a naopak. To dale znamena, ze pokud
jednotkou realného prostoru jsou naptiklad metry a centimetry (m, cm, ...), v reciprokém
prostoru je jednotkou jejich pfevracena hodnota (m™!, cm™, ...).

Zaroven je nutné si uvédomit, ze protoze vektory b; a b3 vychazeji z Bravaisovy
miizky, stejné jako primitivni vektory Bravaisovy miizky automaticky uspokojuji
podminku, ze alespon jeden z primitivnich vektori reciproké mfizky nelezi ve stejné
roving jako zbylé dva vektory [24].
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Zaroven z rovnic (1.18) az (1.20) vyplyva, ze reciprokd miizka sama o sob¢ tvorti
novou Bravaisovu miizku. Soucasné plati, ze pokud z ptivodni Bravaisovy mfizky je
vypocitana reciprokd miizka — a nésledné se vypocCitd nova reciproka mifizka této
reciproké mrizky, vyjde opét pivodni Bravaisova mfizka. Je tedy mozné prepocitavat
Bravaisovu miizku na reciprokou mfizku a naopak. Vhodnym piikladem této skute¢nosti
muze byt opét kubicka Bravaisova mfizka, v niz jsou vSechny vektory na sebe navzajem
kolmé a jsou stejné velikosti. Reciproka mrizka této kubické Bravaisovy mfizky ma
vSechny vektory na sebe navzajem kolmé a v§echny maji stejnou velikost, tedy reciproka
miizka je také kubicka. Dale plati, Ze reciprokou mfizkou k plosné centrované kubické
miizce je prostoroveé centrovana kubicka mfizka a naopak. [7] [25].

V piipadé grafitu je mozné urcit primitivni vektory jeho reciproké miizky ze znalosti
primitivnich vektord Bravaisovy miizky utvofené primitivni bunkou (viz. (1.14) az
(1.16)). Vysledkem je opét sada vektoru [26]:

b; = (25,541; —14,749; 0) nm™, (1.21)
b, = (25,541; 14,749; 0) nm~1, (1.22)
b; = (0; 0; 9,378) nm™1. (1.23)

1.2.5 Brillouinova zona

Brillouinovy zony jsou dalsim dulezitym nastrojem pro popis a analyzu elektronové
energie v pasové struktufe krystalt. Existuje vEétsi mnozstvi Brillouinovych zon, avSak
kdyz se mluvi o Brillouinové zoné v jednotném c¢isle, mysli se vzdy prvni Brillouinova
zona. V jejim ptipadé se jedna o primitivni buriku v reciproké miizce, ktera je vytvorena
naprosto stejnym zpusobem, jakym se v krystalové mfizce konstruuje Wigner-Seitzova
primitivni burika, tedy opét se zvoli vychozi bod reciproké mtizky a od ni se vedou usecky
mezi vychozim bodem a nejbliz§imi sousednimi body. Tato usecka je rozdélena
v poloving, a to rovinou, kterd je na ni kolma. Tato rovina se v piipad¢ reciprokého
prostoru nazyva Braggovou rovinou a tvoii hranici mezi dvojici prvnich Brillouinovych
zon. Stejné jako Wigner-Seitzova primitivni buiika i prvni Brillouinova zéna je plné
symetrickd a umoziiuje svym posunem vyplnit cely reciproky prostor, pficemz ma
nejmensi mozny objem (popft. plochu), ktery je ohraniceny pravé Braggovymi rovinami,
které prvni Brillouinova zona nepiekracuje [14] [27] [28].

Vys$si Brillouinovy zony maji mirné pozménény zpusob své konstrukce, pfi némz
Brillouinova zoéna prekracuje hranici ur€enou predchozi Brillouinovou zonou, a tedy vzdy
ji prekryva. Z hlediska zkoumani vlastnosti grafitu vSak tyto vyssi Brillouinovy zony
nejsou vyznamneé [14] [29].

Dale se v souvislosti s Brillouinovou zoénou zavadi koncept neredukovatelné
Brillouinovy zony. Jedna se o nejmensi moznou oblast v ramci Brillouinovy zony, kterou
jiz nelze dale rozdelit na dvé symetrické poloviny. Vzhledem k vysoké symetrii
Brillouinovy zony sta¢i popsat vlastnosti systému vramci této neredukovatelné
Brillouinovy zény, ¢imz dojde k popisu vlastnosti systému v ramci celé Brillouinovy
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z6ny. Diky tomu, ze cely prostor muze byt vyplnén identickymi Brillouinovymi zéonami,
dojde popsanim tohoto malého, jasné definovaného prostoru k popisu veskerého prostoru
v ramci krystalu [30] [31].

Na nasledujicim obrazku je zobrazena Brillouinova zéna grafitu:

Obrazek 4 — Brillouinova zéna v strukture grafitu [32].

Za zminku stoji predevsim vyznamné body K a H (viz. Obrazek 4), sté€zejni pro popis
elektronickych vlastnosti grafitu, nebot’ v jejich blizkosti dochazi k vyznamnym jevim
zkoumanym touto praci.

1.2.6 Blochuv teorém

Jiz dfive bylo zminéno, ze krystaly jsou tvofeny periodicky se opakujici miizkou
atoml. Na zakladé toho lze stanovit, ze krystal vytvaii takzvané potencialové pole, které
umoziuje elektronim nachazet se pouze v nékterych mistech tohoto pole, nebot Cast
pozic je elektronu nepfistupna z divodu pfili§ vysokého potencialu v dané oblasti
zpusobené piiliSnou blizkosti jadru atomu. Toto potencialové pole tedy ma stejny
periodicky charakter jako vychozi miizka atomu.

Pokud tedy budeme mit jednoelektronovy Hamiltonian H', jeho kineticka slozka
energie bude rovna kinetické slozce energie klasického Hamiltoniant (viz. rovnice (1.3)).
Jeho potencialni slozka ale bude zménéna z divodu piitomnosti potencialového pole na
nasledujici tvar [14]:

Ulr)=U(+a,), (1.24)
kde a. predstavuje vektor prislusné miizkové translace, tedy vektor, jehoz smérem
dochazi k periodickému opakovani potencialového pole v strukture. Pokud se nasledné
fedi Casové nezavisla Schrodingerova rovnice (viz. (1.4)) za uziti vySe zminéného
Hamiltonianu, vysledkem je nasledujici vztah:
Y(r+a,) = ek . p(r), (1.25)
kde k predstavuje vinovy vektor elektronu v ramci konstantniho potencialu. Rovnice
fika, ze vinova funkce W ziskana feSenim Schrodingerovy rovnice v ramci periodického
potencialu obsahuje vektor k, ktery pfi translaci o vektor a, méni pouze svou fazi
popsanou e*@n [14] [33].
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Vyse popsané vztahy (viz. (1.24) a (1.25)) lze nasledné prepsat do jejich obecného
tvaru, ktery se nazyva Blochovym teorémem:

Y(r) =u(r) e, (1.26)
kde u(r) predstavuje funkci periodicity mrizky, tedy:
u(r+T) =u(r), (1.27)

kde T predstavuje vektor posunuti omezeny okrajovymi Born-von Karmanovymi
podminkami [33].

1.2.7 Pasova struktura

Pro popis elektronickych vlastnosti systému se zavadi takzvana pasova struktura. Tato
struktura se pouziva pro popis chovani elektronu ve vrchnich vrstvach obalu atomu.
V ramci celého atomu se uvazuje pouze valenCni vrstva, kterd se podili na interakci
s okolnim prostfedim. Tato vrstva se v ramci pasoveé struktury oznacuje jako valencni pas.
Nad valencnim pasem se nachazi vodivostni pas. Pokud se elektron nachazi ve
vodivostnim pasu, podili se na vodivosti v ramci struktury. Valencni a vodivostni pas od
sebe muze byt separovan takzvanym zakazanym pasem, ktery predstavuje zonu energie,
v niz se elektron z divodu kvantové povahy systému nemize vyskytovat. Pasy je mozné
charakterizovat energetickymi hladinami, na nichz se nachéazeji, respektive v ptipadé
zakazaného pasu je mozné popsat jeho velikost energii, kterou je nutné dodat elektronu
ve valen¢nim pasu pro jeho pievedeni do vodivostniho pasu. To umoziuje klasifikaci
latek na zakladé velikosti této potiebné energie (tj. Sifce zakdzaného pasu) na vodice,
polovodice a izolanty [34] [35].

Grafit se vyznacuje unikatnimi vlastnostmi, kdy je vodivy ve sméru jednotlivych
bazalnich rovin v ramci krystalu, nikoliv vSak ve sméru kolmém na tyto roviny.
Vzhledem ktéto skuteCnosti se da ke grafitu vramci modelu pfistupovat jako
ke dvourozmérné rovin€ tvorené jedinou vrstvou atomu [36].

Z toho davodu je mozné grafit popsat jedinou Brillouinovou zénou (viz. Obrazek 4).
Poté je mozné vypocitat energie energetickych pasu v riznych bodech Brillouinovy zony.
Vysledkem je nasledujici obrazek zobrazujici model pasové struktury grafitu, ktery byl
vytvoren uzitim semiempirické metody NDDO (zkratka pro anglicky nazev Neglect of
diatomic differential overlap, Cesky Zanedbani diatomického diferencialniho piekryti)
v ramci nastroje MAKPOL vypocetniho balicku MOPAC, ktery odpovida rozlozeni
pasové struktury grafitu v ramci Brillouinovy zony [37] [38]:
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Obrazek 5 — Model pasové struktury grafitu [37].

Obrazek vySe zobrazuje 16 pasu, ackoliv neékteré energetické pasy nejsou viditelné
z divodu jejich degenerace v raznych bodech Brillouinovy zony [37].

Vzhledem k této pasové struktufe se na grafit da nahlizet jako na polokov, u kterého
dochézi k mizeni zakazaného pasu mezi body K a H, tedy ke kontaktu valen¢niho a
vodivostniho pasu v rozich Brillouinovy zony [36].

1.2.8 Hustota stavu

Dalsi dilezity pojem pro popis elektronickych vlastnosti systému je jeho hustota
stavi. Jedna se o pocCet jednotlivych stavii o ur¢ité hodnoté energie, které mohou byt
obsazeny jednotlivymi elektrony, respektive o pocet elektrond na jednotku objemu a
energie. Znalost hustoty stavil zaroven umoziuje urCit celkovy pocet stavu jako funkci
energie, tedy i rozloZeni jednotlivych energetickych pasu [39].

Piiklad vypoctu hustoty stavi je mozné predstavit na volnych elektronech, tedy
elektronech, které maji vyhradné kinetickou slozku energie. Jeho rychlost Ize nahradit
De-Broglieho vlnou, ktera se ur¢i uzitim nasledujiciho vztahu:

p (1.28)
k=
h
kde p ptedstavuje hybnost volného elektronu. Tato vina odpovida volnému elektronu,

takze je nyni mozné ziskat vztah pro energii elektronu v nasledujicim tvaru:
h?k? (1.29)
- 2m*’
kde m* ptedstavuje efektivni hmotnost elektronu. Tento vztah umoziuje vypocet

konkrétni povolené hodnoty energie pro dany elektron. Proto je mozné si piedstavit kouli
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o poloméru k s tloustkou stény dk, coz popisuje objem, v némz se muze dany elektron
nachazet. Jeji objem lze popsat nasledujicim vztahem:
V = 4nk*dk. (1.30)
Pocet stavi pak 1ze urcit vztahem:

Ank2dk.
2o " (1.31)

Paklize tloustka stény popisované koule nebude popisovana elementem dk, ale dE a

N, =

zapoCteme, Ze elektron muze nabyvat na stejné hladin€ energie opacnych spint,
ziskavame nasledujici funkeci:

2m*

1 3
9(E) =5 (F) -VE, (1.32)
kde funkce g(E) predstavuje pocet stavu, kterych mohou elektrony nabyvat v rozsahu
energie (E, E+dE). Tuto funkci v pfipadé volnych elektron nazyvame hustotou stavu
[39] [14].
V obecnéjsim prikladu elektrond v krystalové struktufe muze byt hustota stavu
vypocitana nasledujicim vztahem:
£) = as 1
gn(E) = LN(E) 43 Ve (1.33)
kde en(k) predstavuje energeticky pas N, Sm(E) je povrch s konstantni hodnotou

energie E v reciprokém prostoru a Ije matematicky gradient. Tato hodnota predstavuje
integraci prevracené hodnoty rychlosti pasu podél povrchu konstantni energie o hodnoté
E, ktera je dana nasledujicim vztahem:

Ven(k) (1.34)
Un (k) = h .

1.2.9 Fermiho energie a Fermiho plocha

Za ptedpokladu, ze sledovana struktura bude mit teplotu rovnou 0 K, nastane stav,
kdy budou mit vSechny elektrony v latce nejniz§i moznou energii. Zde se zavadi koncept
Fermiho energie, jejiz hodnota odpovida nejvyssimu obsazenému elektronickému stavu
pfi této teplote. Tato energie popisuje maximalni kinetickou slozku energie nejrychlejsich
elektront v latce pfi teploté 0 K [40].

V ptipadé, ze se opét uvazuje modelova situace, 1ze pro volné elektrony vypocitat
Fermiho energii Ef za uziti vztahu [14] [41]:

h?2 e (1.35)
2m,

kde m, predstavuje klidovou hmotnost elektronu a kr je Fermiho vlnovy vektor, ktery
je urCen nasledujicim vztahem [41]:

kp = [32n, (1.36)

kde n predstavuje hustotu nosica naboje.

Ef:
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V ptipadé realnych teplot pak dochazi ke zvySovani pravdépodobnosti, ze elektron
bude nabyvat vyssi energie, nez je Fermiho energie. Z toho divodu se zavadi takzvané
Fermiho-Diracovo rozdéleni f{E), které urCuje pravdépodobnost obsazeni elektronickych

stavu pii dané energii E a teploté T. Toto rozdé€leni je dano vztahem [42]:

1
f(E) :—E_Ef,

1+ e ksT
kde E predstavuje energetickou hladinu, ks je rovna Boltzmannové konstante, a T je

(1.37)

absolutni teplota.

DalSim vyznamnym terminem je Fermiho plocha. Jedna se o povrch 3D struktury o
stejné hodnoté¢ energie vramci reciprokého prostoru, ktery je analogicky
k ekvipotencidlnim energetickym plocham v redlném prostoru. Analogicky k Fermiho
energii predstavuje rozhrani mezi obsazenymi a neobsazenymi kvantovymi stavy pfi
teploté 0 K. Jeji konkrétni tvar je zavisly na periodicité a symetrii pozorované krystalické
latky a na jeji pasové struktufe. Napiiklad u materialt, které mohou byt popsany témér
vyhradné volnymi elektrony, jako je tomu u drasliku ¢i médi, je Fermiho povrch piiblizné
kulového tvaru [43] [44].

V ramci krystalu grafitu pak Fermiho plocha nabyva tvaru zobrazeném na
nasledujicim obrazku. Na obrazku je vidét, ze Fermiho plocha se v grafitu nachazi v tésné
blizkosti bodli K a H ve vrcholech Brillouinovy zony. Fermiho plocha je dale trigonalné
symetrickd okolo osy k,, coz je na obrazku znazornéno rotaci o 120° mezi osami
prochézejicimi body Fermiho plochy lezicimi nejdale od osy k.

Obrazek 6 — Fermiho plocha v Brillouinové zoné grafitu [6].

1.3 Elektronové-paramagneticko-rezonancéni spektroskopie

Elektronové-paramagneticko-rezonancni spektroskopie je zalozena na principu
elektronové paramagnetické rezonance (anglicky Electron paramagnetic resonance,
EPR), kdy se vyuzivd mikrovinného zafeni pro zkouméni spinového systému
v latkach/strukturach/molekulach s (jednim) nesparovanym elektronem, za pusobeni
vnéjsiho magnetického pole. Pivodné se EPR spektroskopie vyuzivala pro pozorovani
molekul s nenulovym elektronovym spinem, jako jsou napfiklad rtizné chemické
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radikaly. Tyto latky se vyznacuji svymi paramagnetickymi vlastnostmi, coz vedlo
k uzivani nazvu EPR pro popis té€chto jevt [45]. Pozdéji bylo zjisténo, ze 1ze uzit EPR
spektroskopii 1 pro studium dalSich latek, které nutn€é nemuseji mit paramagnetické
vlastnosti [46].

EPR spektroskopie vyuziva obdobnych principti jako nuklearni magneticko-
rezonan¢ni (zkracené NMR) spektroskopie, spolecné s ni se fadi do tzv. magneto-optické
spektroskopie. Na rozdil od ni vSak nesleduje chovani jader atomd, ale jejich elektrond,
které se vyznacuji niz§i hmotnosti. Proto je nutné uzivat frekvence v oblasti mikrovinného
zafeni, coz ma za nasledek vyssi citlivost této metody [45] [46].

Vramci EPR spektroskopie se uziva rozdéleni dle mikrovinnych pasem, které
popisuji jednotlivé frekvence s odpovidajici velikosti magnetického pole, na kterych EPR
spektrometry bézné pracuji. Prehled nejb€znéji uzivanych pasem je v nasledujici tabulce:

Tabulka 1 — Bézné uzivané mikrovinné pasy EPR spektroskopii [46]

Mikrovlnny pas Frekvence [GHz] Magnetické pole [T]
S ~3,0 ~0,107
X ~9,5 ~0,339
K ~23 ~0,82
Q ~35 ~1,25
Y ~95 ~3,3

Z ptedchozi tabulky je patrné, ze ¢im vyssi frekvence je v ramci EPR spektroskopie
uzita, tim silnéj§i magnetické pole je nutné pro provedeni méfeni. Pro upfesnéni je nutné
zminit, ze pomér mezi frekvenci mikrovinného zafeni a magnetickym polem je platny
pouze pro volné elektrony a pro nejcastéjsi ptipad g-faktoru, kdy je roven ~2. Existuji i
méné uzivané mikrovinné pasy o vyssi frekvenci, které vyzaduji velmi silného
magnetického pole. Navic je zpravidla vyzadovana velmi nizka teplota vzorku pro
provedeni piesného méfeni z divodu Boltzmannova rozdé€leni stavu, které fika, ze pfi
niz§ich teplotach dojde k navySeni rozdilu v populaci mezi jednotlivymi energetickymi
urovnémi. Z tohoto divodu mohou byt experimenty o vysSich frekvencich provadény
pouze za uziti specialnich EPR spektrometrd, jako je napiiklad HFEPR spektrometr
nachazejici se v laboratoti EPR spektroskopie CEITEC VUT.

1.3.1 HFEPR spektrometr

Jak bylo nastinéno v predeslé kapitole, v laboratofich CEITEC VUT byl vytvoien
HFEPR spektrometr, ktery byl navrzen pro méfeni riznych typt vzorkd za plsobeni
magnetického pole v rozsahu od -16 T do 16 T a v rozsahu teplot od 1,8 K do 320 K.
Quasi-optickd sestava umoziuje ozafit vzorek mikrovlnnym zafenim v rozsahu od
80 GHz az do 1100 GHz [1].

V soucasné dobé tento spektrometr dovoluje méteni v rozsahu teplot zhruba od 2 K
do 320 K. Pro méfeni se pouziva mikrovinné zareni, které lze nastavit v rozsahu od
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90 GHz az po zhruba 750 GHz. Na nasledujicim obrazku je zobrazen HFEPR spektrometr

Obrazek 7 — HFEPR spektrometr.

Jako mikrovlnny zdroj je pouzit mikrovinny syntetizér od spolecnosti Virginia Diodes
Inc. [47], ktery je propojeny s poCitacem pies rozhrani USB a umoziluje generaci
zakladniho mikrovinného signalu pro meéfeni, ktery je mozné nastavit na frekvenci
v rozsahu 8 az 20 GHz. Tento syntetizér se v ramci spektrometru nachazi dvakrat, kdy
prvni slouzi jako zakladni zdroj zafeni a druhy generuje signal s nastavitelnym offsetem
(obvykle desitky MHz) vici prvnimu syntetizéru a slouzi jako referencni signal. Signal
z obou zdroju je veden do aktivni signalové nasobiCky (zkracené AMC), ktera zvysi
frekvenci podle nastaveni nasobicky 9x nebo 12x (s rozsahem vstupni frekvence
od 9 do 14,2 GHz). Tim se vygeneruje signal, ktery mize mit frekvenci od 82 GHz
do 170 GHz. Signal poté muze dale prochazet pasivni schottkyho nasobickou, ktera
vytvari vys§i harmonické slozky signalu. Dle zvolené néasobicky je pomoci filtru typu
pasmova propust vybrana druha nebo tfeti harmonicka slozka. Tim se dosahne pokryti
frekvenc¢niho rozsahu zhruba od 90 do 750 GHz. Signal je nasledné vyzaren z kuzelového
vroubkovaného vinovodu ve formé Gaussovského svazku o vykonu v fadu desitek mW
do quasi-optické sestavy.

Quasi-opticka sestava je tvorena stolem od firmy Thomas Keating Ltd., na kterém
jsou umistény quasi-optické prvky. Nejpocetnéjsim prvkem jsou polarizacni dratové
miizky, které umoziiuji polarizaci svazku v Sirokém rozsahu frekvenci (v fadu stovek
GHz). Dalsim dulezitym prvkem jsou Faradayovy rotatory, které umoznuji pootoceni
sméru polarizace svazku. Frekvencni rozsah téchto rotatord je omezen na desitky az
stovky GHz. V sestavé se dale vyskytuji mfizkové filtry a absorbéry, které slouzi
k odfiltrovani nezaddoucich polariza¢nich slozek svazku. Mezi jednotlivymi
komponentami se uziva eliptickych zrcadel, které slouzi k zaostfovani svazku,
metalickych zrcadel, které svazek odrazeji a zvySuji jeho dosah a mimoosa zrcadla, ktera
se vyznacuji nizkymi ztratami. Z quasi-optické sestavy je svazek vyveden skrze teflonové
optické vakuové okno do vlnovodu ze slitiny alpaky sméfujicitho k drzaku vzorku
umisténém v supravodivém magnetu [47] [48] [49].
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Na obrazku nize je vyobrazena Cast quasi-optické sestavy HFEPR spektrometru:

A

Drzak vzorku je umistén uvnitt supravodivého elektromagnetu o induk¢nosti 104 H,
ktery pfi métfeni dokaze generovat magnetické pole o sile az 16 T. Soucasné€ je na kostie
drzaku vzorku navinuta civka pro modulaci magnetického pole do 5 mT. s celkovou
induk¢nosti v fadu jednotek mH. Tato modulacni civka vytvati okolo vzorku homogenni
magnetické pole, které je modulované od 1 do cca 100 kHz Lock-in zesilovacem od firmy
Zurich Instruments AG.

Supravodivé civky elektromagnetu jsou drzeny ve stavu supravodivosti za uziti
tekutého helia. Drzék vzorku je vyhotoven pievazné z polyetheretherketonu (zkracené
PEEK, a to z davodu jeho malé teplotni roztaznosti, dobrého izola¢niho odporu,
chemické stability a dobré pevnosti i za nizkych teplot) a v supravodivém elektromagnetu
upnuty skrze upinaci hlavici, ktera propojuje drzak s konektory a vlnovodem vedoucim
z quasi-optické sestavy. Samotny drzak vzorku je jesté dodate¢né obklopen modulacni
civkou, ktera vytvari stfidavé (modulacni) magnetické pole kolem vzorku. V drzéku se
dale nachazi piezoelektricky motor, na ktery je upnuta tyCinka z kiemenného skla, na niz
se nachazi méfeny vzorek. To umoziiuje rotovat vzorkem v jedné ose pii méfeni a
umoziiuje v ramci méfeni vzorku grafitu méfeni pii riznych orientacich jeho krystalické
struktury. Tycinka se vzorkem se soucasné¢ nachazi v cesté mikrovinného svazku v ramci
vlnovodu. Vlnovod v ramci drzaku je zhotoven z nemagnetické oceli. Cely vzorek je
chlazen vlastnim chladicim okruhem. Pod vzorkem na konci vinovodu se nachazi zrcatko,
které odrazi svazek po prachodu vzorkem zpét do quasi-optické sestavy skrze vinovod
[47] [50].

Na obrazku se nachazi principidlni schéma fungovani drzdku vzorku:
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Obrazek 9 — Schéma fungovani rotac¢niho drzaku vzorku [50].

Odrazeny svazek se vraci do quasi-optické sestavy, kde se diky Faradayové rotatoru
a polarizaénim mfizkam nevraci do zdroje, ale prochazi do detektor. Oba detektory jsou
zhotoveny ze schottkyho diod, ve kterych dochazi k mixovani signali z obou
mikrovinnych zdroji. Vysledkem jsou signaly o frekvenci 1,88 GHz v obou detekcnich
vétvich. Tyto signaly jsou dale vedeny do radiofrekvencniho mixéru, z kterého je na
vystup vybrana pouze nizkofrekvencni slozka. Jedna se o superheterodynni detekci, po
které se nizkofrekvencni signal pfivadi do dfive zminéného Lock-in zesilovace. Zde je
signal demodulovan a je odeslan do pocitace ke zpracovani [47].

1.3.2 Spektroskopie na tirovni Landauovych hladin

V piedeslych kapitolach bylo zminéno, ze HFEPR spektrometr obsahuje supravodivy
elektromagnet, ktery vytvari silné magnetické pole okolo méreného vzorku. Pokud se
uvazuje modelova situace, kdy jsou volné elektrony vystaveny silnému magnetickému
poli, dochazi v klasickém pojeti fyziky k zakfivovani drah jednotlivych elektrond, coz je
vysvétlovano Lorentzovou silou pusobici na elektrony. Polomér téchto kruhovych drah
elektrond je pak zavisly na velikosti pusobiciho magnetického pole, stejn€ jako jeho
moment hybnosti.

Pokud se vSak zaCne uvazovat stejna situace v pripadé kvantové mechanického
systému, dojde ke kvantizaci jednotlivych magnetickych drah, po kterych se elektrony
mohou pohybovat. Podminkou pro kvantové-mechanické chovani systému je typicky
velmi nizka teplota a velké magnetické pole, aby nastal stav, kdy teplotni energie
elektrond je nizsi nez rozdil energii mezi Landauovymi hladinami. V pfipadé grafitu
muze byt dosazeno Landauovy kvantizace pii teplotach mensich nez 10 K a magnetickém
poli o velikosti fadove 0,01 T.

Cyklotronova frekvence w., s niz se elektrony pohybu;ji po téchto kruhovych drahéach,
je dana nasledujicim vztahem:

W, =

’

m* (1.38)
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kde e predstavuje naboj elektronu a B predstavuje magnetickou indukci. Na zakladé
této rovnice je tedy mozné urcit efektivni hmotnost elektronu m* méfenim tzv.
cyklotronové rezonance pii méteni vzorku grafitu HFEPR spektrometrem.

Hladiny energie, na nichz se mohou elektrony vyskytovat, 1ze tedy pro dvourozmérny
systém charakterizovat hodnotou jejich energie En za uziti nasledujiciho vzorce:

1

By = ha, (N + 5)' (1.39)
Hodnoty energie popsané touto rovnici, jichz mizou jednotlivé elektrony v systému
nabyvat, se nazyvaji Landauovy hladiny a jsou zavislé na velikosti magnetické indukce
B. Vztah

(1.39) je podobny vztahu pro popis kvantovych harmonickych oscilaci (1.9), coz
znamena, ze chovani elektrona lze fesit jako kvantovy harmonicky oscilator [51] [6].

V pifitomnosti magnetického pole zaroveri dochazi k rozstépeni samotnych
Landauovych hladin. Toto rozs§té€peni je popsano Zeemanovym jevem, ktery popisuje jev,
kdy v pfitomnosti magnetického pole jsou energeticky upfednostiiovany elektrony
se zapornym spinem pied elektrony s kladnym spinem. Tento jev je charakterizovan
nasledujici rovnici [46]:

AE = gugB, (1.40)
kde AFE predstavuje rozdil energie, up je Bohriv magneton a g je Landého g-faktor.
Kvantizace elektronii v magnetickém poli souCasné zpusobuje kvantizaci hustoty

stavl. SoucCasné plati, ze pocet volnych stavi jedné Landauovy hladiny je linearné zavisly
na magnetické indukci. Spektroskopii na irovni Landauovych hladin je mozné pozorovat
prechody elektronti mezi jednotlivymi Landauovymi hladinami, které jsou zavislé na
pouzité frekvenci mikrovinného zareni pii méfeni. Ztoho lze vyvodit zménu
Landauovych hladin v zavislosti na frekvenci spolu s Fermiho energii vzorku. Analyzou
vétsiho mnozstvi méfeni pii raznych frekvencich je mozné popsat pasovou strukturu
meéfeného vzorku. Zaroven muzeme z méfeni cyklotronové rezonance ve vzorku popsat
hustotu stavi vramci vzorku. Naslednym propojenim hustoty stavi s
Fermiho-Diracovym rozdé€lenim muazeme ziskat plochu, jejiz integraci zjistime hustotu
nosi¢l naboje ve vzorku [6].

Pokud se problematika Landauovych hladin pfevede do trojrozmérného systému, je
nutné rovnici pro vypocet Landauovych hladin upravit, respektive pficist energii
elektrond ve smeéru osy k, jejichz draha neni ovlivnéna magnetickym polem (viz. (1.29)).

Rovnice tedy nabyva tvaru:
2

1
_ - 2
Ey = hw, (N + 2) + 2m, k;. (1.41)

Pravé z toho duvodu, Ze elektrony nejsou ovlivnény magnetickym polem ve sméru k,,
nedochazi k jejich kvantizaci v tomto sméru, coz v 3D systému vytvaii z Landauovych
hladin Landauovy valce. Tyto Landauovy vélce jsou omezeny pouze na oblast uvnitf
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Fermiho povrchu. Landauovy valce uvnitt kulového Fermiho povrchu jsou vyobrazeny
na nasledujicim obrazku [6]:

Obrazek 10 — Landauovy valce uvniti Fermiho povrchu [52].

1.3.3 Shubnikovy-de Haasovy oscilace

Shubnikovy-de Haasovy oscilace popisuji oscilacni jev, ktery se projevi pii méreni
vzorku jako pokles a narust absorbovaného mikrovinného zateni pii vy$$im magnetickém
poli. Tyto oscilace jsou zapficinény kvantizaci Landauovych hladin [52].

V modelovém 2D systému elektroni muizeme definovat magnetické pole o
magnetické indukci Br, pfi niz je plné obsazena nulta Landauova hladina. Snizovanim
magnetického pole pod velikost Br dojde k postupnému zapliiovani dal§i Landauovy
hladiny. Elektrony poté nabyvaji vyS§i energie v porovnani s nultou Landauovou
hladinou. To zpusobuje navySeni Fermiho energie systému. Stejné chovani je mozné
sledovat i mezi vSemi vyS$§imi Landauovymi hladinami pfi dalSim snizovani
magnetického pole [6].

V predchozi kapitole bylo feCeno, Ze v ptipadé 3D systému elektrond dochazi ke
kondenzaci elektront do Landauovych valct, které jsou omezeny oblasti (a tedy i tvarem)
Fermiho povrchu. Pokud dojde k prekrofeni Fermiho povrchu Landauovym valcem,
dojde k okamzitému narustu nebo poklesu obsazeni tohoto valce. To vyvola oscilace v
hustoté stavi na urovni Fermiho energie, které jsou nasledné detekovatelné
spektrometrem [52]. Tyto oscilace se pii méfeni projevi jako oscilace optické
konduktivity vzorku, coz je popsano Lifshitz-Kosevi¢ovym vztahem [6]:

Aoyse 5 mwehB > 1 Br
=2 | > SRRy @Rs(p) cos |[2mp (£~ v + 8)| (142
% 2\ ErmISen,| L7 B

kde Ao,sc odpovida zméné optické konduktivity, oo je opticka konduktivita naméfena pro

14

nulové magnetické pole, |S;:| je druha derivace fezu Fermiho povrchu kolmého ke
sméru magnetického pole, Br je fundamentalni frekvence a y a J jsou faktory korekce
faze. Zbyvajici proménné oznacené R ovliviiyji velikost amplitudy oscilaci. Prvni z nich,
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Rr, je teplotni faktor popisujici rozSifovani Fermiho-Diracova rozdéleni vlivem
konec¢ného mnozstvi teplot, a je dan vztahem:

T
me B (1.43)
RT(p) = ] m* TV :
sinh (ap m, F)
kde:
2m2kgm, (1.44)
aQ=—-.:
he

Rp pak predstavuje tzv. Dingleho faktor, ktery popisuje rozptyl elektront
zaprticinujici rozsifovani Landauovych hladin, a je dan vztahem:
m*Tp(7) (1.45)
R = —ap— |,
p(P) exp( R )
kde 7 popisuje kvantovou dobu zivota a Tp je dano vztahem:
h 1.4
T, = _ (1.46)
2mkpt

Posledni parametr, Rs, je spinovy faktor, ktery popisuje Zeemanovo S§tépeni

Landauovych hladin v zavislosti na spinu elektronu. Ten je dan vztahem:
Rs(p) = cos (g Py Z—e) (147
kde g predstavuje Landého g-faktor elektront.

V pfipadé méfeni vzorku grafitu HFEPR spektrometrem dojde pfi ozafeni vzorku
mikrovinnym zafenim k absorbovani tohoto zafeni elektrony systému pfi razné velikosti
magnetického pole (viz. Obrazek 11) . Obdrzeny signal je mozné vynést do grafu, kde se
na ose x nachazi velikost magnetického pole a na ose y je vynesena derivace mikrovinné
absorpce podle magnetického pole (jejiz troveri je méfena v arbitrarnich jednotkach, kdy
je zvolena referencni hodnota signalu, k niz jsou vSechny ostatni hodnoty signalu
poméroveé Skalovany). V oblasti nizkého magnetického pole je mozné sledovat
cyklotronovou rezonanci (v pfipadé vzorku grafitu v magnetickém poli od cca -150 mT
do 150 mT), kdy dochazi k vyraznym $pickam absorbovaného mikrovinného zateni
v oblasti, kde doslo k pfechodu elektroni mezi jednotlivymi Landauovymi hladinami.
Pro vys$s§i magnetické pole (od -16 T do -150 mT a od 150 mT do 16 T) lze sledovat
Shubnikovy-de Haasovy oscilace, které se projevuji jako oscilace v absorpci
mikrovlnného zareni. Tyto oscilace odpovidaji prekroceni Fermiho energie Landauovymi
hladinami systému.

Soucasné je mozné si povSimnout symetrie signalu okolo magnetického pole o
velikosti cca 25 mT. Ve skuteCnosti ma byt signal symetricky okolo hodnoty 0 T, avSak
z divodu hystereze magnetického pole elektromagnetu jsou hodnoty v piipadé vzorku
grafitu mirné posunuty. To znamend, ze obdrzeny signal je symetricky zavisly na
orientaci magnetického pole. Toto méfeni bylo jiz difive provedeno HFEPR
spektrometrem v laboratofi EPR spektroskopie CEITEC VUT. Pro méfeni byl pouzit
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pfirodni grafit, ktery byl ozafen mikrovinnym zafenim o frekvenci 220 GHz pfi teploté
1,8 K, zatimco byla ménéna velikost magnetického pole v rozsahu od -2 do 2 T. Jedna se
o dosud nepublikovany vysledek meéteni vzorku pfirodniho grafitu, ktery byl proveden
jiz diive védci ze skupiny MOTeS v CEITEC VUT:

8K

T=1
f =220 GHz

Derivace mikrovinné absorpce
podle magnetického pole (a.u.)
i
i
]
i

20.15 -0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10 0.15
Magneticke pole (T)

Derivace mikrovinné absorpce
podle magnetického pole (a.u.)

T T T T T T 1

-2 I -1 0 1 2
Magnetické pole (T)

Obrazek 11 — Vysledek méreni vzorku prirodniho grafitu.

1.4 Slonczewskiho-Weissuv-McClureuv model

Slonczewskiho-Weisstv-McCluretv (zkracené SWM) model byl pavodné vytvoren
pro popis pasové struktury grafitu. Pozdé§i modifikace tohoto modelu vSak umoznily
provést numerické simulace 1 jinych vlastnosti grafitu, od jednotlivych Landauovych
hladin, pfes Fermiho povrch, pro optické a magnetické vlastnosti. Zaroven byla
v minulosti experimentalné dokazana spravnost tohoto numerického modelu, coz jej €ini
relevantnim pro studované vlastnosti grafitu v ramci této prace.

Vsechny podkapitoly tykajici se SWM modelu jsou zalozeny na disertani praci
Johannese M. Schneidera s nazvem ,,Electronic properties of graphite™ [6].

1.4.1 SWM model bez pritomnosti magnetického pole

Pokud se SWM model aplikuje na krystal grafitu, aniz by do rovnic vstupovalo
magnetické pole, umoziiuje SWM model popis pasové struktury grafitu v ramci jeho
Brillouinovy zony. Do modelu vstupuji jako parametry hodnoty energie yo-ys, které
popisuji rizné interakce mezi jednotlivymi atomy v ramci krystalu grafitu. Parametr
Yo popisuje interakci mezi dvojici atomu uhliku ve stejné bazi krystalové miizky grafitu,
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tudiz ma na elektronické vlastnosti grafitu nejvetsi vliv. Parametry y;-ys popisuji interakce
atomud mezi raznymi vrstvami krystalu grafitu a parametr y¢ odpovida drobnému posunu
jednotlivych vrstev grafitu mezi sebou z divodu vlivu sousednich vrstev. Hodnoty téchto
parametrd jsou uvedeny v seznamu symbold, konstant a zkratek.
Vzhledem k symetrii krystalové struktury grafitu je tedy mozné jeho pasovou

strukturu popsat nasledujicim SWM Hamiltonidnem:

&7 0 Hy3  His

0 e Hy —Hp
His Hy; & Hy | (1.48)
His —Hp; Hi; &3

H =

kde:

1 1 1
e =A+y,T +5¥sl?, e =A—y, T +=ysl?, &) ==y,I?

2 2 (1.49)
1 i 1
Hys :ﬁ(_yo‘F%}F)O'Q , Hys :ﬁ

I =2cos(my), 0= o k= iz 412
= 2cos(nk,),0 = > k= x T Ky, (1.50)

o predstavuje thel mezi vektorem hybnosti k£ a useckou mezi I'K body v Brillouinové

(Yo +valDoe™, Hyz = yzoe™.

V nichz:

zONn€, ap je rovinny parametr a k, a ky jsou parametry méfené v okoli H-K-H bodt na hrané
Brillouinovy zony [6].

1.4.2 SWM model v magnetickém poli

SWM model z ptedchozi kapitoly je dale mozné rozsifit o vliv magnetického pole,
které je rovnobézné s osou k; v ramci Brillouinovy zony grafitu. Takto modifikovany
SWM model umoziuje zobrazit rozdéleni jednotlivych Landauovych hladin pfi ptisobeni
magnetického pole na vzorek. SWM Hamiltonian v magnetickém poli ma pak nasledujici

tvar:
&? 0 (VN+1 —¢JN
- 0 g n/N+1 -n'N
| —¢cvNF1 ¢UN e yryial| (1.51)
—¢VN VN ysl\féat &)
kde:
f=3ai()B <= [ca-v. n= [a+w, 15
a dale:
Yo (1.53)
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N predstavuje mnozinu celych &isel, kde N > -1, a je kreaéni operator a a’ anihilaéni
operator. Pokud v tomto tvaru SWM Hamiltonianu bude parametr y; nabyvat jinych
hodnot nez 0, dojde k tomu, ze vysledek SWM Hamiltonianu pro N bude provazan
s hodnotami N+3. To nespliiuje dipolové vybérové pravidlo, které vyzaduje, aby N bylo
provazano s hodnotami N+/ [5]. Z toho divodu je nutné SWM Hamiltonian upravit do
nasledujiciho tvaru, ktery nabyva nekonecného rozmeéru:

Do(-1) 0 0 Dy(-1) 0
0 Do(0) 0O 0 D1(0)

- 0 0  Dy(D) 0 0o .
Di(=1) 0 0 D@ 0 .f (1.54)
0 Df(0) 0 0 Do(3)

kde Do(N) je SWM Hamiltonian s parametrem y; = 0 (viz. (1.51)) a D;*(N) je
adjungovana matice D;(N) a matice D;(N) obsahuje nenulovy parametr y; v nasledujicim
tvaru [6]:

o O O

D,(N) =

oS O OO

0 0
0 0
0 0/
0 0

VP JENTE (1.55)
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2.PRAKTICKA CAST

2.1 Simulace elektronickych vlastnosti grafitu

Vramci této diplomové prace bylo provedeno nékolik simulaci zakladnich
elektronickych vlastnosti grafitu. Simulace byly provedeny v programu MATLAB za
pouziti SWM modelu popsaného v teoretické cCasti této prace. Simulace umoziuji
vizualizaci vlastnosti grafitu, coz poskytuje lepsi predstavu o tom, jaké fenomény se
odehravaji v grafitu pfi jeho méfeni spektrometrem.

2.1.1 Simulace pasové struktury

Pro vypocet pasové struktury byl pouzit SWM model bez pritomnosti magnetického
pole. Zdrojovy kod vypoctu je k nalezeni v piiloze Ptiloha 1 -. Princip vypoctu spociva
nejprve ve stanoveni soufadnic odpovidajicich vinovym vektorim v ramci Brillouinovy
zony, které chceme pocitat. Jak bylo jiz dfive vysvétleno, Brillouinova zona grafitu se
vyznacuje symetrii, kdy se nejvyznamnéjsi struktury z hlediska elektronickych vlastnosti
grafitu objevuji podél hrany tvorené body H-K-H (viz. Obrazek 6). Soucasné vzhledem
k tomu, ze se Brillouinova zéna opakuje napii¢ celou strukturou grafitu, nasledujici
vypocCty popisuji pasovou strukturu v okoli téchto bodu v ramci celé krystalové miizky
grafitu.

Po stanoveni zkoumanych soutradnic ve zdrojovém kodu byla urcena hladina, pro niz
budou numericky vypocteny vlastni ¢isla SWM Hamiltonianu, které odpovidaji
hodnotam energie v elektronvoltech. Tato energie byla poté vynesena do grafu
v zavislosti na soufadnicich, pro které byla vypoctena. Vzhledem ktomu, ze tyto
soufadnice odpovidaly vinovym vektorim, bylo nejdfive nutné provést jejich normalizaci
za uziti vztahu 27/co, kde co odpovida vzdalenosti jednotlivych grafitovych vrstev, tedy
0,335 nm. Pro ziskani realné velikosti vinovych vektori ze soufadnic v grafu je nutné
vynasobit jejich hodnotu timto vztahem.

Prvni provedena simulace (viz. Obrazek 12 vlevo) zkoumala pasovou strukturu
grafitu podél osy k, na hrané Brillouinovy zény. Zobrazuje velikost energie v
jednotkach eV v zavislosti na poloze v této hrané. Jedna se tedy o pasovou strukturu od
bodu H (k; = -0,5) na spodni strané Brillouinovy zény, ptes bod K (k, = 0) uprostied, po
bod H (k; = 0,5) na horni stran¢ Brillouinovy zony. Soufadnice kx a ky byly v tomto
ptipadée rovny nule. Z grafu je patrné, ze pasova struktura grafitu je skute¢né symetricka
kolem bodu K. Simulace méla za ukol vypocitat energie 4 riznych pasu, jak je vSak
z grafu patrné, 2. a 3. pas (oznacena zlutou Carou) je vSak bez pfitomnosti magnetického
pole degenerovany, tzn. nabyva stejné energie a pasy se tedy prekryvaji. Soucasné
vzhledem k niz$i strmosti téchto degenerovanych past v porovnani s 1. pasem (modra
Cara) a 4. pasem (fialova Cara) je mozné vyvodit, ze hustota stavii bude pro 2. a 3. pas
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vyrazné vyssi, tedy celkové jsou tyto degenerované pasy vyznamnéjsi pro dalsi
zkoumani. Fermiho energie v ptipadé tohoto vypoctu je okolo -24 meV. Z tohoto divodu
byla provedena druha simulace (viz. Obrazek 12 vpravo), kde je zobrazen detail téchto
dvou degenerovanych past. Protoze bylo predchozi simulaci dokazano, ze je struktura
symetricka kolem bodu K, graf zobrazuje zavislost energie v jednotkdch meV na poloze
podél osy k; v Brillouinové zoné pouze mezi body K (k, =0) a H (k. =0,5).
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Obrazek 12 — Pasova struktura grafitu podél osy kz.

Treti provedena simulace (viz. Obrazek 13) zkoumala pasovou strukturu grafitu
v okoli bodu K (k, = 0) pro 2. a 3. pas energie. Na vertikalni ose je vynesena energie
v jednotkach meV v zavislosti na soutadnicich kx a ky, které se méni od -0,015 do 0,015.
Tento omezeny rozsah kx a ky soufadnic byl vybran ztoho divodu, aby byly na
vysledném grafu dobfe viditelny sedlovy prubéh pasové struktury. Tato oblast se nazyva
Lifshitzovym prechodem a v grafu je znazornéna modrou linii protinajici body tohoto
sedlového prabehu. V oblasti mezi dvojici téchto modrych linii dochazi ke tvorbé Ctyt
nespojitych ekvipotencialnich car. Soucasné se oba pasy dotykaji v jednom centralnim
bodé o soufadnicich kx a ky = 0 a v dalSich tfech bodech s trigonalni symetrii. Fakt, ze
jeden ztéchto kontaktnich bodu lezi na soufadnicich kx a ky = 0, zaroven podporuje
poznatek z pfedchozich simulaci, ze mezi 2. a 3. pasem dochézi na téchto soutadnicich
k jejich degeneraci. Soucasné je z grafu patrnad trigonalni symetrie pasové struktury
grafitu okolo osy k.
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Obrazek 13 — Pasova struktura grafitu v bodu K.

Posledni provedena simulace pasové struktury grafitu (viz. Obrazek 14) zobrazuje
jeho pasovou strukturu v okoli bodu H (k. = 0,5) mezi 2. a 3. pasem. Na vertikalni ose je
opét vynesena energie v jednotkdch meV v zavislosti na kx a ky soufadnicich v
rozsahu -0,015 az 0,015. Jak bylo dokéazano dtive, vzhledem k symetrii pasové struktury
okolo bodu K podél osy k, je tato pasova struktura identickd ve vSech vrcholech
Brillouinovy zony. Z obrazku je patrné, ze pasova struktura v okoli tohoto bodu jiz neni
trigonalné symetricka, jak tomu bylo v pfipadé pasové struktury v okoli bodu K, ale jedna
se o kruhové drahy.
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Obrazek 14 — Pasova struktura grafitu v bodu H.
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2.1.2 Simulace Landauovych hladin

Dalsi provedena simulace zobrazuje kvantizaci energetickych past v dusledku
aplikace magnetického pole pfi vypoctu, coz se projevi vytvorenim Landauovych hladin.
Zdrojovy kod pro provedeni této simulace byl prevzat z prace ,,Electronic properties of
graphite” od Johannese M. Schneidera, kde je k nalezeni v pfiloze A.3 [6]. Simulace je
opét zalozena na SWM modelu, tentokrat v§ak byl zapocitan vliv magnetického pole. Po
opétovném stanoveni soufadnic odpovidajicich vinovym vektorim a jejich normalizaci
vztahem 27/co byl vypocitan SWM Hamiltonian, jehoz vlastni Cisla odpovidaji hodnotam
energie v elektronvoltech. Tyto hodnoty byly opét vyneseny do grafu v zéavislosti na
soufadnicich, kterym nalezi. Navzdory tomu, ze SWM model v magnetickém poli
pouziva pii vypoctu matice nekoneéného rozmeéru, byl numericky vypocet proveden
pouze pro matici 600x600, coz zajistuje dostatecné rozliSeni vyslednych simulaci.

Prvni provedena simulace Landauovych hladin grafitu (viz. Obrazek 15 vlevo)
zobrazuje hodnoty energie v jednotkach meV energetického pasu mezi body K (k. =0) a
H (k.= 0,5), opét pii absenci magnetického pole (B = 0). Z grafu je patrné, ze simulace
energetického pasu za uziti SWM modelu, ktery zapocitava vliv magnetického pole, je
identickd s diive provedenou simulaci tohoto energetického pasu (viz. Obrazek 12
vpravo). Oba zpusoby simulace tedy produkuji vzajemné konzistentni vysledky.

Druha simulace Landauovych hladin grafitu (viz. Obrazek 15 vpravo) zobrazuje
roz§tépeni energetického pasu na jednotlivé Landauovy hladiny. Na vertikalni ose je opét
vynesena hodnota energie téchto hladin v jednotkdch meV mezi body K (k, = 0)
a H (k; = 0,5). Nyni je vSak pfi vypoctech aplikovano magnetické pole o velikosti
B =5 T. To zptsobuje diive zminénou kvantizaci energetického pasu. Elektrony maji
moznost pfechazet mezi dvojici Landauovych hladin, a to tak, aby bylo dodrzeno dfive
zminéné dipoloveé vybérové pravidlo (|n|-jm| = =1). K pfechodu dojde v pfipadé, kdy je
elektronu poskytnuta energie odpovidajici rozdilu energii mezi dvojici Landauovych
hladin spliiujici toto vybérové pravidlo. Tato energie je v napiiklad v piipade
spektrometru dodana mikrovinnym zafenim. Za povSimnuti dale stoji rozstépeni kazdé
Landauovy hladiny na dvojici hladin, které maji takika identicky prabéh. Toto rozsté€peni
je dano spinem elektronu a je vysvétleno dfive popsanym Zeemanovym jevem.
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Obrazek 15 — Landauovy hladiny grafitu mezi body K-HpriB=0aB=5T.

2.2 Priprava vzorki grafitu pro méreni

Pro samotné laboratorni méfeni bylo nutné piipravit vzorky grafitu o tloust’ce
nékolika mikrometri. K tomuto ucelu byl nejprve pouzit vysoce uspotradany pyrolyticky
grafit, (anglicky Highly oriented pyrolytic graphite, zkracen¢ HOPG) ktery se bé&zné
pouziva pro kalibraci fadkovacich tunelovych mikroskopti. Nami pouzity vzorek HOPG
byl syntetického ptvodu, dodany firmou Bruker, ktery je pod mikroskopem zobrazeny na
nasledujicim obrazku:

Obrazek 16 — Vysoce usporadany pyrolyticky grafit.

Vzhledem k nutnosti separace pouze malého vzorku grafitu bylo pouzito modré lepici
pasky s presné definovanou adhezi od firmy Microvolt, ktera se bézné pouziva pii fezani
polovodic¢ovych wafert. Presné dana adheze je nutna pro rovnomeérné prilepeni pasky ke
vzorku HOPG. Poté byla paska odtrhnuta, ¢imz doSlo k separaci nami pozadovaného
vzorku grafitu o tloustce par mikroni ze vzorku HOPG. V nasledujicim kroku byla
pfipravena tyCinka ze safiru o praméru 3 mm, ktera je kompatibilni s rotacnim drzakem
uvnitt HFEPR spektrometru. Na ni byla za pomoci peclivé ocisténé jehly nanesena tenka
vrstva maziva, které plni funkci adheziva mezi tyCinkou a vzorkem grafitu. Mazivo
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znacky Apiezon, které bylo pouzito, se vyznacuje svou schopnosti adheze i pfi velmi
nizkych teplotach a ve vakuu. Nasledné byl separovany vzorek HOPG jemné pienesen
zmodré pasky na tyCinku za pomoci pinzety, tak, aby nedoSlo k jeho poskozeni.
Ptipraveny vzorek HOPG o rozmérech zhruba 1,75 x 2,75 mm na ty¢ince z kiemenného
skla je pod mikroskopem zobrazen na nasledujicim obrazku:

Obrazek 17 — Vzorek HOPG pro méreni.

Jako druhy vzorek pro laboratorni méfeni byl vybran pfirodni grafit ptivodem
z Bulharska, ktery na zakladé predchozich zkuSenosti ¢lent vyzkumné skupiny MOTeS
poskytuje kvalitni vystupni signal méteni vhodny pro dalsi analyzu. Na nasledujicim
obrazku je zobrazen vybrany kus pfirodniho grafitu leziciho na kiemikovém zrcatku pod
mikroskopem:

Obrazek 18 — Prirodni grafit.
Stejné jako v pripadé HOPG byl nasledné vybrany vzorek prenesen na tyCinku
z kfemenného skla o priméru 3 mm kompatibilni s rota¢nim drzakem. Na tyCinku byla
opét aplikovana tenka vrstva maziva Apiezon, které slouzi jako adhezivni vrstva mezi
tyCinkou a vzorkem. Pfipraveny vzorek piirodniho grafitu na ty€ince z kiemenného skla

ma rozméry zhruba 1,93 x 1,24 mm, je pod mikroskopem zobrazen na nasledujicim
obrazku:
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Obrazek 19 — Vzorek prirodniho grafitu pro méreni.

2.3 Analyza vysledki méreni

Pro analyzu ziskanych dat z métfeni byl vytvoren program v programovacim jazyce
Python, ktery je k dispozici v pfilozePfiloha 1 -. Program byl vytvoten ve spolupraci
s védci z vyzkumné skupiny MOTeS. Jeho spusténi vyzaduje mnozstvi soubort, které
obsahuji informace o pasové struktufe grafitu, a dale knihovny, které zajiStuji pokrocilé
matematické a analytické operace (jako napftiklad SciPy, NumPy ¢i peakdetect [53]).
Tyto knihovny je mozné najit v souborech pfilozenych k této diplomové praci. Program
samotny umoziuje spusténi mnozstvi samostatnych analytickych a simula¢nich funkei,
jejichz vybér probiha v prvni ¢asti kodu. Pro pouziti funkci umoziujicich analyzu méteni
je samoziejme dale nutné mit k dispozici data z méfeni, kterd jsou opét k dispozici mezi
soubory pfilozenymi k této diplomové praci.

Prvnim méfenym vzorkem byl HOPG, jehoz pfiprava byla popsana v predchozi
kapitole. Pti méfeni bylo pouzito HFEPR spektrometru nachazejiciho se v laboratori EPR
spektroskopie CEITEC VUT. V pribéhu méfeni byl vzorek chlazen na teplotu okolo
2 K. Bylo provedeno velké mnozstvi méfeni v rozsahu od 280 GHz po 370 GHz, se
snahou najit nejvhodnéjsi frekvenci zateni, ktera poskytne nejvétsi odezvu vzorku na toto
zateni. Pro rizna méfeni bylo pouzivano rizné€ velké magnetické pole (cca od 0 T
do 3 T) se snahou ziskat co nejlepsi data k nasledné analyze. Pii méfeni bylo zjisténo, ze
v prubéhu méfeni dochézi k zahfivani méfeného vzorku rychlymi zménami
magnetického pole modulacéni civky, coz ma nezadouci vliv na vysledek méfeni, které je
velice citlivé na teplotni vykyvy. Soucasné zadny soubor vyslednych dat neposkytoval
dostate¢ny odstup signalu od Sumu, coz pravdépodobné zapficitioval samotny vzorek. Po
dikladném prozkoumani vzorku pod mikroskopem se ukazuje jako nejpravdépodobné;si
vysvétleni tohoto neuspéchu fakt, ze jednotlivé roviny v ramci exfoliovaného vzorku
HOPG nemaji stejnou prostorovou orientaci. Prispiva k tomu 1 fakt, ze exfoliovany
vzorek je velice tenky, a tedy velice nachylny na mechanické poskozeni. Z toho divodu
je obdrzeny signal z méfeni kombinaci signalti odpovidajicich jednotlivym rovinam ve
vzorku, coz zpusobuje diive zminény nizky odstup Sumu od signalu. Diky kombinaci
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téchto nepftiznivych faktori se ze vSech méfeni nepodafilo ziskat ani jeden pouzitelny
soubor dat, v kterém by se vyskytovalo vét§i mnozstvi harmonickych slozek cyklotronové
rezonance nebo Shubnikovych-de Haasovych oscilaci. Analyza ziskanych dat pro tento
vzorek by tedy vedla k neprikaznym vysledkim. Vysledek méfeni vzorku HOPG je
v nasledujicim grafu:

HOPG pfiT= 2K

—=10.0

-12.5 4

—15.0 4

-17.5 A
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Obrazek 20 — Vysledek méreni vzorku HOPG.

Vzhledem k tomu, ze nebylo mozné zajistit vzorek HOPG, u né&jz by byla zarucena
stejna orientace grafitovych rovin, bylo rozhodnuto, ze pro dalsi méfeni bude pouzit
namisto HOPG vzorek z ptirodniho grafitu pivodem z Bulharska, jehoZz piiprava byla
taktéz popsana v predchozi kapitole. Jako v pfipadé vzorku HOPG bylo provedeno velké
mnozstvi méfeni pii teploté okolo 2 K, s frekvenci mikrovinného zafeni v rozsahu
od 202 GHz do 435 GHz, opét ve snaze najit frekvenci, pfi niz by bylo dosahnuto
nejvyssiho odstupu signalu od Sumu. V piipadé€ tohoto méfeni bylo pouzito magnetické
pole od cca O T po 13 T, tedy vysledek méfeni mel poskytnout dostatek dat pro analyzu
jak cyklotronové rezonance, tak Shubnikovych-de Haasovych oscilaci. V priabéhu méteni
se vSak zacalo vyskytovat mnozstvi technickych problémi s méficim zafizenim, které
meély nepfiznivy vliv na vysledky méteni. Tyto technické potize nasledné zamezily
dal§imu méfeni. Jednalo se zejména o nedostateCnou teplotni stabilitu v oblasti métreného
vzorku a o nedostate¢né tésnéni této oblasti, coz branilo vytvoreni a udrzeni stabilniho
vakua nutného pro méfeni. Z téchto divodi byla v§echna data z méfeni vzorku pfirodniho
grafitu vyhodnoceny jako nepouzitelné pro analyzu, stejn€ jako tomu bylo v pfipadé dat
z méteni vzorku HOPG. Vysledek méfeni vzorku pfirodniho grafitu je v zobrazen v grafu

nize:
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Prirodni grafit pfi T = 2 K
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Obrazek 21 — Vysledek méreni vzorku prirodniho grafitu.

Vzhledem k pfedchozim netspéchim a k nemoznosti nadale vyuzivat HFEPR
spektrometru pro dalsi méreni bylo konzultanty diplomové prace rozhodnuto, ze pro
analyzu méfeni v ramci této diplomové prace bude uzito jiz dfive ziskanych dat z méfeni.
Jedna se o tfi série dat, kdy prvni byla ziskana méfenim totozného vzorku ptirodniho
grafitu z Bulharska. Tato data byla ziskana ¢lenem vyzkumné skupiny MOTeS Ing.
Antoninem Sojkou za uziti HFEPR spektrometru zlaboratofe EPR spektroskopie
CEITEC VUT, a to pfi frekvenci mikrovinného zafeni f = 210 GHz a teploté vzorku
T =5 K pti magnetickém poli B od -2 T do 2 T. Tato série dat byla pouzita pro nalezeni
dilezitych parametri méfeného vzorku a pro nasledné srovnani téchto dat s daty
ziskanymi simulaci.

Druh4 série dat pochazi z méfeni pfirodniho vzorku grafitu v Laboratofi vysokého
magnetického pole (zkracené LNCMI) v Grenoblu. Méfeni bylo provedeno vedoucim
védecké skupiny doc. Petrem Neugebauerem, pii frekvenci mikrovinného zateni
/=190 GHz a teploté T = 5 K pfi magnetickém poli B od -0,6 T do 0,6 T. Vzorkem bylo
v prubéhu méfeni rotovano, coz umoziuje analyzovat zavislost obdrzeného signalu na
orientaci magnetického pole vici rovinam grafitu ve vzorku.

Treti série dat pochdzi opét zméfeni provedenych v Grenoblu doc. Petrem
Neugebauerem, kdy vzorkem byl ptirodni grafit. Tentokrat vSak bylo métfeni provadéno
pfi frekvenci f = 285 GHz pfi magnetickém poli B od 0 T az po 11,4 T a méfeni bylo
provadéno opakované pro rizné teploty, konkrétné pro 7=5 K, 7,5 K a 15 K. Tato data
obsahuji Shubnikovy-de Haasovy oscilace a umoziiuji jejich naslednou analyzu.

2.3.1 Analyza cyklotronové rezonance

Jak jiz bylo feCeno v predchozi kapitole, pro analyzu dat z méfeni byl pouzit
vytvoreny program nachézejici se v piiloze Ptiloha 3 -. Prvni funkci tohoto programu je
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simulace optické konduktivity grafitu a jeji derivace v zavislosti na magnetickém poli.
Vzhledem k tomu, Ze pfi laboratornim méfeni ziskdvame jako vyslednou hodnotu praveé
derivaci optické konduktivity vzorku, umoziuje tato simulace cyklotronové rezonance v
grafitu a nasledné srovnani ziskanych dat s pouzivanym matematickym modelem pro
vypocet cyklotronové rezonance [5]. Parametry simulace jsou teplota vzorku T,
magnetické pole B, frekvence mikrovinného zareni f, Fermiho energie vzorku Ef, tzv.
parametr rozsifeni /" a efektivni hmotnost nosict naboje m* ve vzorku. V pribéhu méfeni
je frekvence mikrovinného zateni a teplota vzorku znama a magnetické pole je rozmitano,
tedy je zndmym promeénnym parametrem. Neznamymi parametry jsou parametr roz§ifent,
efektivni hmotnost nosi¢li naboje a Fermiho energie vzorku. Zakladni odhad téchto
neznamych parametrt je mozné urcit na zaklade literarni reserSe [5]. Na zakladé tohoto
prvotniho odhadu je nasledné mozné presnéji urCit parametry simulace, kterd bude
odpovidat datim ziskanym z laboratorniho méfeni, coz v disledku umoziiuje urcit realné
hodnoty téchto parametri pro meéfeny vzorek grafitu. Parametr rozsifeni zpusobuje
zplosténi spektralnich Car cyklotronové rezonance. Z fyzikalniho hlediska je tento
parametr zavisly na téch vlastnostech vzorku, které zpusobuji rozptyl nosicu, tedy
naptiklad na raznych poruchach v krystalické struktufe grafitu. Je dan nasledujicim
vztahem [5]:
e i 2.1)
Tp

kde 78 odpovida charakteristickému Casu rozptylu nosict (index B indikuje zavislost
na magnetickém poli). Prvotni odhad tohoto parametru ureny na zaklade reserSe je
I" = 20 peV, ktery je prozatim nezavisly na magnetickém poli. V piipadé efektivni
hmotnosti nosic¢i naboje je nutné uvazit, zdali se jedna o elektrony nebo diry. Na zakladé
literarni reSerSe bylo zjisténo, ze se diry vyskytuji v okoli bodu H v Brillouinové zoné
grafitu [6] [54] [55]. V simulacich provedenych v predchozi kapitole bylo ukazano, ze
v okoli tohoto bodu je pasova struktura cylindricky symetricka (viz. Obrazek 14).
V piipadé cyklotronové rezonance jsou z tohoto divodu diry zodpovédné pouze za jeden
vrchol. VSechny ostatni vrcholy cyklotronové rezonance jsou zapiicinény elektrony, které
se vyskytuji v okoli bodu K v Brillouinové zoné grafitu, kde ma pasova struktura
trigonalni symetrii, jak bylo opét demonstrovano simulacemi pasové struktury v okoli
tohoto bodu (viz. Obrazek 13). Efektivni hmotnost nosi¢i naboje byla stanovena na
zakladé literarni reSerSe na 0,06nasobek hmotnosti elektronu (ktera &ini 9,109-1073! kg)
[5]. Poslednim neznamym parametrem tedy zustava Fermiho energie grafitu. Fermiho
energie vramci simulaci ovliviiuje polohu vyskytu vrchold harmonickych slozek
cyklotronové rezonance v zavislosti na magnetickém poli, a to tak, ze pfi nizsi Fermiho
energii dojde k vyskytu vrchola cyklotronové rezonance ve vyss§im magnetickém poli.
Harmonické slozky téchto oscilaci jsou disledkem trigonalni symetrie pasové struktury
v okoli bodu K a blizkosti Fermiho energie k Lifshitzovym pfechodim. Soucasné tato
energie ovliviiuje tvar vrchold cyklotronové rezonance. Na zakladé predchozi reserSe byl
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opét proveden odhad Fermiho energie. Ta by v pfipadé grafitu méla byt okolo hodnoty
Er = -25 meV [5]. Nasledné byly provedeny dvé simulace, které ukazuji vliv zmény
Fermiho energie na cyklotronovou rezonanci:

f=210GHz, T=5K,Eg=-21meV,F=20ueV f=210GHz, T=5K, Ef=-28 meV, I = 20 ueV
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0.00 0.004
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B (T) B (T)

Obrazek 22 — Simulace pro Fermiho energii o hodnoté -21 a -28 meV.

Na grafech vySe jsou vyobrazeny simulace pro Fermiho energii EF = -21 meV (vlevo)
a Er = -28 meV (vpravo). Na ose y je vynesena normalizovana derivace optické
konduktivity, na ose x je vynesena velikost magnetického pole. Cervenymi kiizky jsou
oznaCeny maxima derivace optické konduktivity a ¢ernymi kiizky naopak minima této
derivace. Ze srovnani grafu je patrné, Ze sniZzeni Fermiho energie o 7 meV zpusobi
viditelny posun vrcholi cyklotronové rezonance smérem doprava, tedy k vys$Simu
magnetickému poli.

Vhodnym nastavenim simula¢niho programu je ddle mozné sledovat pfimou zavislost
optické konduktivity na magnetickém poli, nejen jeji derivaci. Zde je vhodné
pfipomenout, ze derivace optické konduktivity sleduje rychlost zmény optické
konduktivity. Skutecnym vrcholim cyklotronové rezonance tedy odpovidaji vrcholy
optické konduktivity, nikoliv jeji derivace. V ptipadé derivace optické konduktivity témto
vrcholiim cyklotronové rezonance odpovida bod, kdy signal prekracuje nulovou hodnotu
derivace optické konduktivity. Detekce tohoto bodu je vSak v pfipadé redlnych dat z
meéfeni znaCné obtizna z davodu vysokého Sumu pii méfeni, coz zamezuje
jednozna¢nému urceni nulové hodnoty derivace optické konduktivity. Z tohoto divodu
je vhodnéj§i pouzivat pro analyzu dat vrcholy optické konduktivity. Vzhledem k tomu,
ze vystupem méfteni je vzdy derivace optické konduktivity, je nasledné€ nutné numericky
integrovat obdrzena experimentalni data. Tim nastava problém, kdy po integraci dochazi
vlivem integracni konstanty k znacnému posunu dat ve sméru osy y. Nasledna
aproximace této konstanty a jeji odecteni zpusobuje zkresleni vystupnich dat.

Simula¢ni program déale umoziuje sledovat optickou konduktivitu a jeji derivaci
v zavislosti na w/w.. V bodé, kdy @ = w., ptiCemz o = 2xf, kde f odpovida frekvenci
mikrovlnného zafeni a w. = eB/m*, dochazi k vyskytu prvniho vrcholu cyklotronové
rezonance. Z fyzikalniho hlediska l1ze toto chovani interpretovat tak, ze frekvence
mikrovinného zafeni odpovida frekvenci periodického pohybu nosic¢ii naboje. Z rovnice
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(1.38) pro w. je patrné, ze w. je zavisla na efektivni hmotnosti nosi¢e naboje, tedy
dostavame rizné vrcholy pro diry (m* = 0,039m,) a pro elektrony (m* = 0,06m.), kde m.
odpovida hmotnosti volného elektronu [5]. Jak jiz bylo zminéno dfive, vzhledem k tomu,
ze se diry vyskytuji v okoli bodu H pasové struktury grafitu, které jsou kruhové, obdrzime
pro diry pouze jediny vrchol cyklotronové rezonance. Naopak elektrony diky své
trigonalni symetrii, vyskytu kolem bodu K a blizkosti Fermiho energie k Lifshitzovym
pfechodim musi spliiovat pravidlo pro vyskyt harmonickych slozek cyklotronové
rezonance v nasledujicim tvaru [5]:
w = |3k + 1|w,, (2.2)

kde k nabyva hodnot v oboru celych cisel. Pro lepsi ilustraci, po dosazeni k= 0
bychom méli najit v grafu zavislosti optické konduktivity na @w/w. vrchol na pozici 1w,
a-lwe, pro k = 1 na pozici 2w, a 4w, pro k = 2 na pozici Sw. a To. a tak dale.

Tento typ grafu na ose y vynasi optickou konduktivitu i jeji derivaci a na ose x vynasi
pozici vrcholu v celych ¢islech. Timto zptisobem je mozné ovéfit pravidlo pro vyskyt
harmonickych slozek cyklotronové rezonance v grafitu uvedené ve vztahu (2.2).
V ptipadé simulace, kde bylo pocitano pouze s elektrony jako nosici naboje, pak takovy
graf mé nasledujici podobu:

f=210GHz, T=5K, EF=-25meV, [ = 20 ueV
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Obrazek 23 — Harmonické oscilace cyklotronové rezonance.

Z grafu je patrné, ze se vrcholy harmonickych slozek cyklotronové rezonance
vyskytuji pfiblizné v bodech urCenych vztahem (2.2), ackoliv u vyssich hodnot na ose x
dochézi k mirnému posunu vyskytu vrcholu oscilace.

Dalsi funkci vytvofeného programu je moznost nalezeni parametri matematickych
funkci, které popisuji vyvoj pozic vrcholli cyklotronové rezonance v zavislosti na
Fermiho energii. Princip spociva v zaznamenani hodnot maxim optické konduktivity
obdrzenych pfedchozimi simulacemi v zavislosti na magnetickém poli, a jejich
nasledném vyneseni do grafu, kdy je na ose x magnetické pole a na ose y Fermiho energie
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ziskanych vrcholi. Vysledkem je nasledujici graf zobrazujici zavislost pozice vrchola
optické konduktivity na magnetickém poli a Fermiho energii:

f=210GHz, T= 5K, I = 20 ueV, Er from -20.0 to -28.5 meV
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Obrazek 24 — Zavislost vrcholu cykl. rezonance na Er od -20 do -28,5 meV.
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Obdrzené body, které odpovidaji zaznamenanym maximum optické konduktivity pro
riazné Fermiho energie, byly nasledné prolozeny polynomem druhého fadu, ¢imz bylo

zjisténo, ze Fermiho energii pro prvni vrchol optické konduktivity 1ze uréit vypoctem
funkce (oznacena zelenou Carou):

meV 2 meV (2.3)
Er =- (643644 T2 )BV + (75921 T) By — (2259 meV).

Funkce pro druhy vrchol (ozna¢ena modrou ¢arou) ma tvar:

meV ) meV 2.4)
Er =- (359098 T2 )BV + (59434 T) By — (2480 meV).

Funkce odpovidajici tfetimu vrcholu cyklotronové rezonance (zluta ¢ara) ma tvar:

meV ) meV (2.5)
Er =- (217589 T2 )BV + (44937 T) By — (2340 meV).

A nakonec funkce pro ¢tvrty vrchol cyklotronové rezonance (Cerna ¢ara) ma tvar:

meV ) meV (2.6)
Er =- (54718?> By’ + (22612 T) By — (2356 meV),

kde By odpovida hodnoté magnetické indukce B, pii které dosahuje cyklotronova
rezonance maxima. Takto ziskané rovnice nam umoziuji urcit pfibliznou hodnotu
Fermiho energie méteného vzorku grafitu. Je vSak nutné zminit, ze v pfipadé ziskanych

rovnic se jedna pouze o aproximaci funkce zavislosti vyskytu cyklotronové rezonance na
Fermiho energii, ve skuteCnosti tato zavislost nema tvar kvadratické funkce.

Prozatim byl v ramci simulaci pouzivan konstantni parametr /. Literarni reSersi bylo
ale zjisténo, ze parametr /" je ale ve skutecnosti zavisly na odmocnin€é magnetického pole

podle vztahu [5]:
I = aVB, 2.7
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kde a je konstanta. Z tohoto divodu je mozné provést simulace pro nékolik hodnot
parametru a, kdy bude sledovan vliv tohoto parametru (tedy v dasledku i vliv parametru
I') na tvar vrcholi cyklotronové rezonance. Vysledek dvojice takovych simulaci je
zobrazen na nasledujicich grafech:

f=210GHz, T=5K, Er=-25 meV, a = 0.05 meV f=210GHz, T=5K, EF=-25 meV, a = 0.2 meV
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Obrazek 25 — Zavislost tvaru vrcholu cykl. rezonance na parametru 7.

V grafech je vynesena zavislost derivace optické konduktivity na magnetickém poli
pro jeden sledovany vrchol. Je mozné pozorovat, ze zvySeni hodnoty parametru a vede
ke znatelnému rozsifeni jednotlivych vrcholi cyklotronové rezonance, coz je obzvlaste
patrné pii vys$Sim magnetickém poli. Pro simulaci v grafu vlevo byla pouzita hodnota
parametru a = 0,05 meV, pro simulaci v grafu vpravo pak hodnota
a =0,2 meV. Vzhledem k tomu, Ze se jedna o derivaci, je mozné zaznamenat maximalni
a minimalni hodnotu této derivace a vypocitat zté€chto hodnot rozsifeni vrchold
cyklotronové rezonance zptisobené zménou parametru a. Na zakladé této znalosti je dale
mozné urcit vhodnou hodnotu parametru a tak, aby zpusobené rozsifeni vrchola pfi
vysSich hodnotach magnetického pole odpovidalo rozsifeni vrcholG pozorovanému pii
laboratornim méfeni.

Program pro analyzu méfeni dale umoziluje porovnani namérenych dat s provedenou
simulaci. Jako naméfena data byla pouzita dfive ziskana data z méteni provedenym Ing.
Antoninem Sojkou. Provadéné simulace reflektovaly parametry méfeni pouzité
v prubéhu experimentu. Vzhledem k tomu, ze kazdé méfeni ma drobny posun dat ve
sméru magnetického pole vici nulové hodnoté, bylo nejprve nutné kompenzovat tento
posun. Obdrzené vrcholy cyklotronové rezonance totiz maji byt symetrické okolo
B = 0 T, tedy jednotlivé vrcholy se maji se vyskytovat na stejnych hodnotach
magnetického pole pii obou orientacich tohoto pole. Proto byla v prvnim kroku ur¢ena
pozice dvou vrchold z opacnych orientaci magnetického pole, které odpovidaly stejné
cyklotronové rezonanci, a z nich byla vypoctena hodnota posunu naméfenych dat vici
B =0 T. Soucasné diky této symetrii dat okolo nulové hodnoty magnetického pole bylo
rozhodnuto, ze pro usnadnéni analyzy bude vyuzivano pouze kladnych hodnot
magnetického pole. Po této korekci posunu dat byly ureny pozice vrchola cyklotronové
rezonance odpovidajicich vrcholim sledovanym v pfedchozich simulacich a za
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uziti rovnic (2.3) az (2.6) byla vypoctena Fermiho energie méfeného vzorku na hodnotu
cca -24 meV. Poté byl pro urceni konstanty a pouzité pii vypoctu promeénného parametru
I' analyzovan vrchol cyklotronové rezonance, ktery odpovidal vrcholu pozorovaném
v predchazejicich simulacich vlivu tohoto parametru na tvar vrcholu. Z vysledkt bylo
urceno, ze pro nasledujici simulaci bude pouzita hodnota konstanty a = 0,16 meV.
Nasledné byla provedena simulace pro vypoctenou hodnotu Fermiho energie spolu s
parametrem a a vysledek simulace byl zobrazen soucasné s realnymi hodnotami
ziskanymi z méfeni piirodniho grafitu. Vysledek prekryti dat je v nésledujicich grafech,
kdy pro lepsi prehlednost vysledkt je v grafu vlevo vynesena ¢ast magnetického pole od
0,015 T do 0,075 T a v grafu vpravo je vynesena ¢ast magnetického pole od 0,075 T do
0,6 T:

Er=-24.0 meV, a = 0.16 meV Er=-24.0 meV, a = 0.16 meV
1.004 1.00 4
0.751 0.754
S 050 S5 0504 diry  elektrony
o] 0
E 0.25 4 E 0.254 G G
o %001 o 000
Ex =0.254 % =0.251
X >
B —0.504 5 -0.50
S S
-0.751 -0.751
—=1.004 —1.001

002 003 004 005 006 0.7 01 02 0.3 0.4 05 0.6

B (T) B (T)

Obrazek 26 — Prekryti dat ziskanych mérenim a simulaci.

V grafech jsou data ziskana méfenim zobrazena modrou ¢arou a data obdrzena
simulaci jsou zobrazena ¢ervenou Carou. Na ose x je vynaseno magnetické pole a na ose
y je derivace optické konduktivity v pomocnych jednotkach. Z grafi je vidét, ze se
jednotlivé vrcholy cyklotronové rezonance prekryvaji. Je ale také patrné, ze velikost
derivace optické konduktivity je ve vétSiné piipadi mnohem vyssi v simulovanych datech
nez v datech ziskanych méfrenim. Pro ziskani lepSich vysledkd by bylo pravdépodobné
nutné upravit parametry yo-ys v ramci pouzivaného SWM modelu. To vSak nebylo cilem
této analyzy, nebot’ by bylo pro jeji provedeni pfili§ mnoho neznamych parametrii. Co se
tyCe oscilaci, které se vyskytuji okolo magnetického pole B = 0,5 T a vySe, v tomto
ptipadé se jiz nejedna o cyklotronovou rezonanci, ale o Shubnikovy-de Haasovy oscilace,
tudiz nejsou vyznamné pro analyzu provadénou v prvni ¢asti této prace. V ramci analyzy
byly dale vypocteny teoretické pozice prvniho vrcholu cyklotronové rezonance pro
elektrony i diry. Za uziti prvotniho odhadu efektivni hmotnosti obou typt nosicu
ziskaného na zakladé teoretické reSerSe a diive zminéného vztahu w=w. bylo vypocteno,
ze se prvni vrchol cyklotronové rezonance pro elektrony vyskytuje cca piit B=0,45T a
pro diry cca pfi B = 0,29 T. Nasledné€ byly v datech z méfeni nalezeny vrcholy v této
oblasti magnetickych poli, jejich pozice je vyznaCena v grafu vpravo Sipkami. Zde stoji
za zminku fakt, ze vrchol odpovidajici diram v méfenych datech neodpovida zadnému
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vrcholu v simulovanych datech, coz znamend, zZe tento vrchol skutecné nalezi diram
v okoli bodu H Brillouinovy zény. Vrchol odpovidajici elektronim v méfenych datech
odpovida malému zvinéni v simulovanych datech pfi stejné velikosti magnetického pole.
Na zaklade znalosti realné pozice téchto vrcholt v ramci naméfenych dat byla urCena
presnéjsi hodnota efektivni hmotnosti nosict naboje pro méfeny vzorek grafitu. V piipadé
dér je tato hodnota m* = (0,038+0,001)m., v piipadé¢ elektrond pak
m* = (0,057+0,002)me.

Dalsim cilem diplomové prace byla analyza méfeni vzorku grafitu pro rizné orientace
v magnetickém poli. Pro tuto analyzu bylo uzito dat naméfenych doc. Petrem
Neugebauerem. Vzorkem bylo v pribéhu méfeni rotovano od cca -6,5° do 69° kdy
orientace 0° odpovida stavu, ve kterém byly roviny grafitu v kolmé poloze vici orientaci
magnetického pole, a tedy magnetické pole bylo orientovano paralelné vici ose ¢ v ramci
krystalické struktury grafitu. Stejné jako v ptipadé piedchozi analyzy Fermiho energie
bylo nutné nejprve vykompenzovat mirny posun méfenych dat vii¢i magnetickému poli,
coz bylo provedeno vypocitanim jednotlivych posunt vrchola pro kazdy soubor dat
z méfeni. Protoze jsou vysledky méfeni opét symetrické kolem bodu B =0 T, pfi analyze
byla vénovana pozornost opét pouze cyklotronové rezonanci v kladnych hodnotach
magnetického pole. Dale bylo nutné urcit pfesnou orientaci grafitu v riznych meéfenich,
kdy bylo v prib&hu méfeni zaznamenavano pouze napéti odpovidajici natoceni rotacniho
drzaku vzorku v spektrometru. Vychazelo se pfitom ze znalosti, ze zména tohoto napéti
0 5 V odpovida rotaci vzorku o 360°. Po prepoctu napéti na thel bylo nutné najit vychozi
orientaci vzorku odpovidajici 0°. Toho bylo docileno tak, ze byly do grafu vyneseny
pozice jednotlivych vrchold cyklotronové rezonance v zavislosti na kosinu thlu na ose y
a 1/B na ose X:

Vyvoj napéti
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o
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( ]
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Obrazek 27 — Zavislost pozice vrcholi cykl. rezonance na kosinu uhlu a
prevracené hodnoté magnetického pole.

51



V grafu odpovida kazda z pouzitych barev stejnému vrcholu cyklotronové rezonance
v riznych méfenich pro rizné uhly. Tyto vrcholy byly nasledné prolozeny linearni funkci
y = ax+b. Protoze koeficient a odpovidajici smérnici pfimky reprezentuje kolmou slozku
magnetického pole, koeficient b pak reprezentuje posun téchto dat. Tento posun ale musi
byt nulovy. Proto byla nasledné sledovana suma koeficientu b v této rovnici pro vSechny
obdrzené linearni funkce za soucasného ménéni hledané hodnoty vychoziho uhlu.
Vychozi uhel byl nalezen tak, ze tato suma koeficientu b byla co nejblize hodnoté 0.

Takto upravena data umoziuji po vhodném nastaveni vytvoreného programu sledovat
zavislost pozice vrcholl cyklotronové rezonance na orientaci viici magnetickému poli.
Natoceni vzorku od roviny kolmé k magnetickému poli zptisobi posun vrcholii smérem
k vy§§imu magnetickému poli. Soucasné je mozné sledovat, ze pii vysSim odklonu
vzorku od této vychozi roviny dochazi k mirnému rozsifeni vrchold cyklotronové
rezonance a dochazi k tomu, ze nékteré vrcholy nabyvaji vy§si hodnoty signalu. Toto
zvySovani hodnoty signalu pro vys$si uhly je vSak patrné pouhym artefaktem meétent,
protoze se nepodafilo nalézt zadny fyzikalni fenomén, ktery by tento jev objastioval. Tato
situace je ilustrovana v nasledujicich grafech:

Signal ze souboru 3, Ghel: 0.7° Signal ze souboru 15, Uhel: 44.0°
1.0 1.0
. 0.8 08}
=) =)
> ] ) 0.6
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m m 0.2
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g 0.0 S
KS) T -02/
_02,
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0.4 L : : . . . : : : :
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.0 0.1 0.2 0.3 0.4
B (T) B (T)

Obrazek 28 — Obdrzeny signal pro rotaci vzorku o 0,7° a 44°.

V grafech vySe je vynesena normalizovana derivace optické konduktivity vici
magnetickému poli pro rotaci vzorku 0,7° (vlevo) a 44°(vpravo). Ze srovnani grafu je
patrné, ze rotace od kolmé roviny zpusobi znatelny posun vrchold cyklotronové
rezonance (vyznaceny Cervenymi kiizky) smérem vpravo k vysSimu magnetickému poli.
Zaroven je vidét mirné rozsifeni vrchold (je vSak nutné mit na paméti, ze se jedna o
derivaci optické konduktivity, tedy v pfipadé¢ ilustrovaném v grafu odpovida rozsiteni
vrcholtl derivace optické konduktivity snizeni strmosti vrcholti optické konduktivity).
Dale je vidét detekce dalSiho vrcholu (tfeti vrchol zleva v grafu vpravo), ktery je vSak
ptitomen 1 v grafu vlevo, avSak s vyrazn€¢ mensi amplitudou. Z takto ziskanych dat je
mozné vytvorit graf zavislosti pozice vrcholt na uhlu a magnetickém poli v nasledujicich

grafech:
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Vyvoj véech vrchold
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Obrizek 29 — Uhlova zavislost pozice vrcholi cykl. rezonance.

Graf vlevo zobrazuje vyvoj zaznamenanych vrcholt, vCetn€ vyskytu novych vrcholt
v oblasti vyssiho uhlu (od cca 40°) sklonu vzorku. Pro nasledujici krok analyzy dat byly
vybrany pouze vrcholy zobrazené v grafu vpravo, kde jsou zaznamenany pouze ty
vrcholy, které se vyskytuji ve vSech datech z méteni. V dalsim kroku byly pozice vrcholt
vynasobeny kosinem odpovidajiciho uhlu, ¢imz je ziskéna slozka magnetického pole
kolma vuci grafitovym rovinam. Tato kolma slozka urCena vztahem B, = B cos ¢, kde
¢ odpovida tthlu mezi B a osou ¢ v ramci struktury grafitu, je vynesena na horizontalni
ose grafu. Tato slozka magnetického pole je zodpovédna za vyskyt cyklotronové

rezonance. Vysledkem je nasledujici graf:
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Obrazek 30 — Zavislost pozice vrcholia cykl. rezonance na kolmé slozce
magnetického pole.

Z grafu jde vidét, ze pozice vrcholll neni nadale zavisla na uhlu, ale je konstantni
s kolmou slozkou magnetického pole. Tato analyza tedy potvrzuje, ze v ptipadé grafitu
se jedna o kvazi 2D systém s vysokou anizotropii struktury, coz odpovida teorii o vnitini
struktufe grafitu, kde dochazi pouze k minimalnimu pfenosu nosi¢li naboje mezi
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jednotlivymi rovinnymi bazemi uhliku. Pro nazorné&jsi ukazku vyvoje vrchol s kolmou
slozkou magnetického pole byl vytvoren nasledujici graf:

Uhel od -2.8° do 54.6°, vyvoj s kolmou slozkou B

Uhel (°)
w
=}

-0.2 -0.1 0.0 0.1 0.2
B, (T)

Obrazek 31 — Srovnani dat ziskanych z méreni pro ruzné uhly v zavislosti na
B,.

V grafu je vynesena uhlova zavislost méfenych dat, pfesnéji jejich derivace optické
konduktivity na ose y v zavislosti na kolmé slozce magnetického pole na ose x. Cernymi
kiizky jsou vyznaceny dfive sledované vrcholy cyklotronové rezonance. Z grafu je
patrné, ze vrcholy cyklotronové rezonance jsou nyni zarovnany vertikalné nad sebou,
uvazuje-li se pouze kolma slozka magnetického pole. Za zminku ovSem stoji fakt, ze
s vy§§im uhlem dochazi k viditelnému rozsifeni jednotlivych vrchola cyklotronové
rezonance. Vzhledem k tomu, ze v tomto kroku analyzy byl odstranén vliv kolmé slozky
magnetického pole na tvar vrcholil, vSechny ostatni pozorovatelné zmény v naméfenych
datech museji byt zapfi¢inény planarni slozkou magnetického pole. Je tomu tak i
v piipadé tohoto mirného rozsifeni vrchold. Soucasné tento graf nazorné€ demonstruje jiz
diive zminovanou symetrii naméfené¢ho signalu okolo bodu B=0T.

Toto zjiSténi umoziuje srovnani nameétenych dat s daty ze simulace, v nichz se
zohledni tato uhlova zavislost pozice vrcholt cyklotronové rezonance. Zde je vSak nutné
zminit, ze simulace bere v ivahu pouze kolmou slozku magnetického pole, nikoliv jeho
rovinnou slozku. Simulace byla provedena pro f= 190 GHz, Er =-24 meV, a = 0,08 meV
a vysledek této simulace byl vynasoben kosinem piislusného uhlu odpovidajiciho
jednotlivym meétfenim. Nasledné byla data z méfeni prolozena odpovidajicimi daty ze
simulace pro stejny thel. Vysledek prolozeni dat je v nasledujicim grafu:
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Uhel od -2.8° do 54.6°, vyvojs B
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Obrazek 32 — Prolozeni namérenych dat simulaci.

V grafu vySe je na ose y vynesena uhlova zavislost derivace optické konduktivity
v zavislosti na magnetickém poli na ose x. Modra Cara predstavuje data z méfeni, Cerna
Cara predstavuje simulovana data. Z grafu jde vidét, ze simulovana data spravné nasledu;i
tvar a pozici cyklotronové rezonance méfeného vzorku piirodniho grafitu. Pro simulaci
byla pouzita Fermiho energie Er = -26 meV. Zde za zminku stoji nepatrny vrchol
vyskytujici se okolo magnetického pole B==0,15 T pfi orientaci 0°. Tato dvojice vrcholt
(jeden pro kladné, druhy pro zaporné magnetické pole) je pozorovatelnd ve vSech
meétenich, avSak vlivem zmény Uhlu pfi méfeni dochazi pii vysSich thlech k posunu
téchto vrcholli smérem od B =0 T. Vrcholy ani v jednom pfipadé neodpovidaji zadnému
z vrcholll obdrzenych simulacemi ve stejné oblasti magnetického pole, coz znamena, ze
se pravdépodobné jedna o vrchol zpusobeny dirami v okoli bodu H Brillouinovy zony.
V tom pripadé by diram odpovidala efektivni hmotnost nosic¢t naboje m* = 0,023m,, coz
je témér polovicni hodnota bézn€ udavané efektivni hmotnosti dér. Z tohoto divodu neni
jisté, zdali se jedna skuteCné o vrchol zpusobeny dirami, nebo o artefakt zpusobeny
meéfenim. Pro srovnani, prvni vrchol odpovidajici elektronim se vyskytuje okolo
magnetického pole B=+0,38 T, coz odpovida m* = 0,055m., cozje vysledek konzistentni
s literarni reSersi.

2.3.2 Analyza Shubnikovych—de Haasovych oscilaci

Mimo analyzy cyklotronové rezonance byla dale provedena analyza Shubnikovych-
de Haasovych oscilacich, které jsou vyrazn€jsi pii vy§sim magnetickém poli. Pro tuto
analyzu bylo pouzito dat z métenich ziskanych v Grenoblu doc. Petrem Neugebauerem.
Prvni analyza spociva vurceni zavislosti velikosti amplitudy Shubnikovych-de
Haasovych oscilaci na teploté. Jak bylo zminéno jiz drive, data pouzitd v ramci této
analyzy pochazela z méfeni, ktera byla provadéna pro rizné teploty vzorku. Nanestésti
vétSina dostupnych dat z téchto méfeni sledovala pouze velmi specifickou oblast
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magnetického pole, v niz nejsou Shubnikovy-de Haasovy oscilace pozorovatelné. Pro
nami provadénou analyzu bylo nutné, aby byl vzorek méfen v Sirokém rozsahu velikosti
magnetického pole. Soucasné pro zjednoduSeni analyzy a pro pochopeni vlivu teploty na
amplitudu signélu, byla frekvence mikrovinného zéafeni ponechana konstantni napiic¢
meétfenimi. Nasledné srovnani zavislosti velikosti amplitudy na teploté by jinak bylo pfili§
zkreslené vlivem rozdilnych velikosti amplitud pro rizné frekvence méfeni. Z tohoto
divodu byly nalezeny pouze Ctyfi soubory dat pii stejné frekvenci mikrovinného zareni
/=285 GHz, pro teploty T=5 K, 7,5 K, 15 K a 100 K v rozsahu magnetického pole B od
0T po 11,4 T. V piipad€ dat z méfeni pro posledni zminé€nou teplotu nebyl pozorovan
vyskyt Shubnikovych-de Haasovych oscilaci, proto byl tento soubor dat také vyrazen.
Pro naslednou analyzu bylo tedy mozné pouzit pouze tfi riznych méfeni pro prvni tfi
zminéné teploty vzorku.

V ptipadé vSech tfi méfeni byla opét zaznamenavana derivace optické konduktivity
v zavislosti na magnetickém poli. Z tohoto divodu bylo nejprve nutné vysledky
numericky integrovat pro ziskani optické konduktivity a pro nalezeni presné pozice
Shubnikovych-de Haasovych oscilaci. Tato cast analyzy byla provedena za pouziti
programu napsan¢ho v jazyce Python, ktery je k dispozici v piiloze Pfiloha 3 -. Tento
program byl vyvinut ve spolupraci s Mgr. Jorgem Navarrem. Stejné€ jako diive pouzity
program pro analyzu cyklotronové rezonance i tento program vyzaduje pro spusténi
knihovny pfilozené k této praci. Tato situace je ilustrovana v nasledujicim grafu:

f = 285 GHz, srovnani dat optické konduktivity

Oy (arb.u.)

Obrazek 33 — Srovnani optické konduktivity pro ruzné teploty.

V grafu je na vertikalni ose vynesena opticka konduktivita a na horizontalni ose je
vyneseno magnetické pole. Kiivka modré barvy odpovida teploté¢ 7= 15 K, kiivka zelené
barvy teploté 7,5 K a kiivka fialové barvy teploté 5 K. Z grafu lze vy¢ist, ze u mnozstvi
vrchold je amplituda Shubnikovych-de Haasovych oscilaci vyssi pro nizsi teploty. AvSak
u mnozstvi vrcholt je amplituda téchto oscilaci nejvyssi pro 7.5 K. Chyba muze byt
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zpusobena diive zminovanym vlivem odcitani integra¢ni konstanty vzniklé numerickym
integrovanim dat. Vzhledem k velkému Sumu v ramci dat nebylo mozné pouzit pouhého
odecteni této konstanty, ale pro docileni srovnatelnych dat v ramci pfedchoziho grafu
musela byt pouzita jind metoda, ktera ma za nasledek velkou ztratu informace o velikosti
amplitudy oscilaci. Pokud by se bral v uvahu pouze jediny vrchol Shubnikovych-de
Haasovych oscilaci, pak by bylo touto metodou mozné docilit raznych velikosti
amplitudy téchto oscilaci, coz vede k velké nedivéryhodnosti takto obdrzenych hodnot.
Z tohoto divodu bylo rozhodnuto, ze bude vybran namisto jednoho z vrcholt optické
konduktivity vrchol jeji derivace. Prubéh derivace optické konduktivity v zavislosti na
magnetickém poli pouzity pro naslednou analyzu je zobrazen v grafu nize:

f=285 GHz, srovnani dat derivace optické konduktivity
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Obrazek 34 — Srovnani derivace optické konduktivity pro ruzné teploty.

Graf opét zobrazuje fialovou barvou prabéh signalu pro méfeni pii 7 = 5 K, zelenou
barvou pro 7 = 7,5 K a modrou barvou pro 7T = 15 K. V tomto ptipadé u vétsiny vrcholt
derivace optické konduktivity nabyva amplituda nejvyssi hodnoty pro 7 = 5 K, ale je
zaroven patrné, ze v datech je velké mnozstvi Sumu a soucasné jak bylo jiz diive feceno,
vrchol derivace optické konduktivity neodpovida vrcholu Shubnikovych-de Haasovych
oscilaci. Nicméné 1 presto byly zaznamenany hodnoty minima derivace optické
konduktivity pro vSechny tfi teploty v okoli magnetického pole o hodnoté B = 1,8 T.
Nasledné byla kazda z téchto hodnot vydélena velikosti amplitudy této oscilace pro
nejniz§i méfenou teplotu 7 = 5 K. Tyto body byly néasledn€ prolozeny funkci, ktera
odpovida vyvoji velikosti amplitudy Shubnikovych-de Haasovych oscilaci v zavislosti na
teploté. Vysledek je v nasledujicim grafu:
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Velikost amplitudy v zévislosti na teploté
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Obrazek 35 — Vyvoj Shubnikovych-de Haasovych oscilaci s teplotou.

V grafu je na ose y vynesena relativni amplituda oscilaci viici amplitudé oscilace pro
nejniz§i méfenou teplotu a teplota na ose x. Cervené tecky oznaluji zaznamenané vrcholy,
jedna se tedy o pomér velikosti jednotlivych amplitud Shubnikovych-de Haasovych
oscilaci pro ruzné teploty viaci nejvyssi naméfené hodnoté amplitudy. Modra Cara pak
zobrazuje prokladaci funkci predikujici vyvoj této zavislosti s teplotou. Tato funkce byla
ziskana analyzou slozky teplotniho utlumu v Lifshitz-Kosevicové vztahu (viz. rovnice
(1.43)). V grafu vySe (viz. Obrazek 35) je na ose y vynesena hodnota derivace optické
konduktivity podélena hodnotou derivace optické konduktivity pro nejnizsi teplotu, coz

je nutné reflektovat i v prokladaci funkci. Rovnice tedy nabyva nasledujici podoby:
m'T . m* T,

Rr(p) *m,B S0 (ap m—j)

Rr,(p) M To m' Ty
0 a m. B sinh (ap m, B)

V prtipade prvniho zlomku obsahujiciho a je mozné odstranit opakujici se veliiny.

*

(2.8)

Vzhledem k tomu, ze pfi analyze nepracujeme s proménnym magnetickym polem, ale s
konkrétnimi hodnotami, je B povazovano za konstantu a lze jej proto také odstranit.
Z prvniho zlomku tedy zistava pouze zlomek 7/Ty. V piipadé druhého zlomku
obsahujiciho funkci hyperbolického sinusu je nutné rozsifit vyraz funkce ve jmenovateli
o To/Ty. Hodnota p je v tomto pripadé uvazovana jako p = 1, protoze vypocet pro tuto
hodnotu se v ramci Lifshitz-Kosevicova vztahu nejvice podili na velikosti vysledné
amplitudy oscilaci. V dalsim kroku je tedy mozné substituovat vSechny konstantni
veli¢iny pod souhrnny parametr A, ¢imz ziskame vyslednou funkci, kterd byla pouzita
pro prolozeni dat v grafu, ve tvaru:

(2.9)



kde A bude po dosazeni za o dle rovnice (1.44) a nasledné Gpravé mit tvar:
_ 2mkgTom’
~ heB (2.10)

V ramci programu pouzitého pro analyzu pak byla pouzita metoda, kterd urcila
optimalni hodnotu A na zakladé dfive ziskanych hodnot minima derivace optické
konduktivity pro rizné teploty a vynesla vyslednou zavislost teploty podélené minimalni
meétenou teplotou za uziti predpisu prokladaci funkce z rovnice (2.9).

Z takto ziskanych dat je nyni mozné urcit efektivni hmotnost nosicti naboje, které jsou
zodpovédné za tyto oscilace. Toho lze dosahnout podélenim hodnoty A = 2,582:107!,
ktera byla ziskana z prokladaci funkce, hmotnosti volného elektronu. Vysledek tohoto
vypoctu je ten, ze efektivni hmotnost nosicti naboje m* = 0,2834m.. Tento vysledek je
pravdépodobné chybny, protoze na zaklad¢ literarni reSerSe bylo zjisténo, ze efektivni
hmotnost dér ma byt v tomto piipadeé m* = 0,039m. a efektivni hmotnost elektronii pak
m* = 0,057m. [56]. Vliv na tento chybny vysledek mohl mit i fakt, ze vypocet byl
provadén z vrcholu derivace optické konduktivity, nikoliv optické konduktivity, avSak
jak bylo zminéno jiz dfive, optickou konduktivitu nebylo mozné pro vypocet pouzit
z divodu pochybné duvéryhodnosti obdrzenych vysledki po numerické integraci. Na
zakladé téchto zjisténi je mozné vyvodit pouze jediny zavér, a to ten, ze by bylo méteni
nutné opakovat na zafizeni s vyssi citlivosti a pro vétsi mnozstvi teplot, poCinaje jesté
niz§i pocateCni teplotou méfeni, a nasledné by analyza musela byt opakovana, tentokrat
pro reprezentativni hodnoty optické konduktivity.

Posledni provedend analyza meéfeni urcuje hodnotu fundamentalni frekvence Br
vzorku za uziti Fourierovy transformace. Fundamentalni frekvence z fyzikalniho hlediska
souvisi s prafezem Fermiho povrchu a projevuji se jako perioda Shubnikovych-de
Haasovych oscilaci. Oscilace s niz§i fundamentalni frekvenci jsou pfifazovany diram,
zatimco oscilace s vys$si fundamentalni frekvenci jsou pfifazovany elektroniim. Divodem
je velikost prafezu Fermiho povrchu, nebot prufez odpovidajici diram je mensi nez prifez
tohoto povrchu odpovidajiciho elektronim. Pro tuto analyzu bylo opét pouzito méfeni
provedeného v Grenoblu pii frekvenci f = 283,2 GHz za teploty 7= 5 K pii magnetickém
poli Bod -1 T do 1 T. V grafech nize jsou nahledy pouzitych dat pro tuto Cast analyzy:
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f=283.2GHz, T=5K Vybrana oblast dat SAHO
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Obrazek 36 — Data pro analyzu Shubnikovych-de Haasovych oscilaci.

V grafech je opét vynesena na ose y derivace optické konduktivity a na ose x
magnetické pole. V levém grafu je vidét cely rozsah dat ziskanych z méteni. Je patrné, ze
data jsou opét symetricka kolem B = 0 T, kdy od cca -0,4 T do 0,4 T je viditelna diive
analyzovana cyklotronova rezonance. V oblastech od -1 do -0,65 Taod 0,65Tdo 1 T je
mozné pozorovat Shubnikovy-de Haasovy oscilace. Pozd¢ji zminény interval
magnetického pole je zobrazeny v grafu vpravo a bude pouzit jako vychozi soubor hodnot
pro naslednou analyzu téchto oscilaci. Pro provedeni Fourierovy transformace je nutné
pracovat s optickou konduktivitou, nikoliv jeji derivaci, proto byla opét provedena
numericka integrace téchto dat. Kroky numerické integrace a jeji vysledek je zobrazen v

grafu nize:

Numericka integrace vybrané oblasti Prevracena hodnota B pro oyx
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1|‘ I'ﬁ' 0.41
| .,' \
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Obrazek 37 — Numericka integrace Shubnikovych-de Haasovych oscilaci.

V grafu vlevo jsou zobrazeny dil¢i kroky vedouci k obdrzeni optické konduktivity.
Modrou €arou jsou vyobrazeny puvodni hodnoty ziskané numerickou integraci signalu
z grafu na Obrazek 36. Je patrné, ze se data nachazeji v zapornych hodnotach optické
konduktivity a zaroven maji mirny sklon smérem dola se zvySujicim se magnetickym
polem. Proto byla urena zakladni linie, pocitajici s posunem dat ve sméru osy y od
nulové hodnoty a se sklonem urCenym integra¢ni konstantou vzniklou v dasledku
numerické integrace. Tato linie je v datech zobrazena Zlutou ¢arou. Po odecteni této
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zakladni linie od signalu ziskaného numerickou integraci je obdrzen signal optické
konduktivity s korekci, vyobrazeny zelenou Carou. V tomto grafu je demonstrovano, ze
v tomto piipadé numericka integrace dat poskytuje kvalitni vysledek pro nasledujici
analyzu, na rozdil od dfive provadéné teplotni analyzy Shubnikovych-de Haasovych
oscilaci. V grafu vpravo je pak vyobrazena noveé ziskana opticka konduktivita vynesena
na ose y, na ose x je vSak vynesena prevracena hodnota magnetického pole, nebot’ pro
provedeni Fourierovy transformace je nutné pouzit takto upravené hodnoty signalu.
Fourierova transformace samotna byla provedena uzitim pfislusné funkce opét za pouziti
programu, ktery se nachazi v piiloze Pfiloha 3 -. Vysledek této Fourierovy transformace
se nachazi v grafu nize:

Fourierova Transformace

1od Br=4.86T

0.8 1

0.6 1

0.4 1

Amplituda FT (arb. u.)

0.2 1

0.0 T T T T T T T
0 5 10 15 20 25 30 35 40

Frekvence FT (T)
Obrazek 38 — Vysledek Fourierovy transformace.

V grafu vySe je na ose y vynesena amplituda Fourierovy transformace v pomocnych
jednotkach zobrazujici pomérovou velikost jednotlivych vrchold. Na ose x je pak
vynesena frekvence Fourierovy transformace. Vzhledem k tomu, Ze vstupnim souborem
dat byla pievracena hodnota magnetického pole v jednotkach T-!, je vysledek Fourierovy
transformace zavisly na prevracené hodnoté této jednotky, tedy v jednotkach Tesla. Prvni
nejvyssi vrchol pak odpovida nami hledané fundamentalni frekvenci, tedy Br = 4,86 T.
Dale je mozné si povSimnout dalSich vrcholti okolo hodnoty 14,5 T a 34 T, coz jsou
artefakty zptisobené Fourierovou transformaci.

Tuto hodnotu fundamentalni frekvence je nyni mozné srovnat s vysledky, které byly
nameteny uzitim jinych metod. Tradi¢né€ se pro meéfeni Shubnikovych-de Haasovych
oscilaci pouziva vzorku grafitu, ktery musi byt specidlné nakontaktovan k nosnému
substratu ur¢enému k provedeni méfeni. Nasledné je méfena zmeéna rezistivity vzorku
v zavislosti na magnetickém poli, ¢imz jsou pozorovany Shubnikovy-de Haasovy
oscilace. V nami provedeném experimentu byla méfena absorpce mikrovinného zateni
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vzorkem v zavislosti na magnetickém poli, coz odpovida optické konduktivité vzorku.
Vzhledem k tomu, ze rezistivita i konduktivita spolu Gzce souvisi, je mozné piimé
srovnani obdrzenych dat.

Napriklad v experimentu provedenym S. B. Hubbardem a spol. (viz. [56]) byla
meétena rezistivita vzorku HOPG pfi teplotach 7 od 30 mK po 3830 mK. Shubnikovy-de
Haasovy oscilace byly dobife pozorovatelné pouze pii extrémné nizkych teplotach
(T <1 K). Name¢tené oscilace byly analyzovany obdobné jako v této praci provedenim
Fourierovy transformace. Vysledna fundamentalni frekvence pro diry byla urena jako
Br=436 T a BF = 597 T pro elektrony. Zde je nutné zminit, ze vysledné vrcholy
Fourierovy transformace nebyly pfili§ uzké, kvalitou zpracovani byly srovnatelné s nami
prezentovanym vysledkem v grafu na Obrazek 38.

Dalsi experiment byl proveden Johannesem M. Schneiderem (viz. [6]), kdy byla
meéfena opét rezistivita pro vzorek HOPG, a navic pfirodni grafit. Experiment byl opét
provadén tradicni metodou, opét pri extrémné nizkych teplotach 7= 10 mK. Na zaklade
nasledné provedené Fourierovy transformace byla uréena fundamentalni frekvence
Br=4,51T pro diry a 6,14 T pro elektrony.

Experiment provedeny Igorem A. Luk’yanchukem a Yakovem Kopelevichem
(viz. [57]) zkoumal vzorek HOPG za pouziti stejné metody méfeni pii teploté 7 = 2 K.
Vysledkem Fourierovy transformace na vysledcich tohoto méfeni bylo nalezeni
fundamentalni frekvence Br = 4,61 T pro diry a 6,41 T pro elektrony (zde je nutné
poznamenat, ze ve skute¢nosti doslo v tomto zdroji k zaménéni dér s elektrony, coz bylo
nasledné diskutovano v praci provedené J. Schneiderem — viz. [6]).

Jak bylo diive fe¢eno, nami provedena Fourierova transformace nam urcila vyslednou
fundamentalni frekvenci Br = 4,86 T. Srovnanim s dfive provedenymi experimenty lze
tedy dojit k zavéru, ze se jedna o fundamentalni frekvenci dér. Analyzou nebyl nalezen
vrchol odpovidajici elektroniim, protoze prvni vrchol zabira oblast v rozsahu frekvenci
od cca 2,5 po 7,5 T, coz je oblast, v niz by se vrchol odpovidajici elektronim mél
nachazet. Nicméné neni mozné vyloucit, ze nami uréena hodnota fundamentalni
frekvence (pfifazena diram) byla ovlivnéna i elektrony. Na druhou stranu na zakladé
literarni reSerSe bylo zjisténo, ze protoze vliv jednotlivych typt nosi¢t na velikost
pozorovanych oscilaci je zavisly na Case rozptylu castic, tak by mely pohyblive)si
elektrony mit na velikost Shubnikovych-de Haasovych oscilaci mens$i vliv nez méné
pohyblivé diry [56], coz potvrzuje zavér, ze se v naSem piipadé jedna o fundamentalni
frekvenci odpovidajici diram.

Dale je nutné poznamenat, ze ackoliv nami pouzitad hodnota poskytuje nepatrné vyssi
vysledek fundamentalni frekvence v porovnani s jinymi experimenty, nami aplikovana
metoda provedeni experimentu je mnohem rychlej§i a jednodussi, kdy sta¢i méreny
vzorek umistit do drzaku vzorku a vlozit jej do méficiho zafizeni. Oproti tomu tradi¢ni
metody vyzaduji naro¢né kontaktovani meéfeného vzorku na nosny substrat, kterym muize
byt napfiklad 1 kfemikovy substrat s litograficky vytvorenymi kontakty, coz je

62



technologicky i ¢asov€é mnohem naro¢néjsi zpusob piipravy vzorku. Soucasné je nutné
poznamenat, ze nami provadény experiment umoznioval sledovat Shubnikovy-de
Haasovy oscilace pfi teploté vzorku 7 = 5 K. Literarni reSerSe ukazala, ze u tradi¢nich
metod je pouzivana jesté nizsi (a tedy i obtiznéji dosazitelnd) teplota vzorku v fadu
desitek az stovek mK pro pozorovani Shubnikovych-de Haasovych oscilaci [56]. Pri
vyS$sich teplotach je narocnéjsi tyto oscilace rozlisit. Pokud by bylo méfeni opakovano za
pouziti nasi metody pii podobné nizkych teplotach, bylo by mozné pozorovat vice
oscilaci pfi niz§im magnetickém poli, v tom pfipadé by nasledna Fourierova transformace
zobrazovala osttejsi vrcholy odpovidajici fundamentalni frekvenci pro diry 1 elektrony.
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3.ZAVER

Tato diplomova prace se zabyvala analyzou vysledki méfeni grafitu ziskanych za
uziti spektrometru a naslednym srovnanim téchto dat se simulacemi, na zakladé cehoz
byly vyvozeny vyznamné fyzikalni vlastnosti grafitu.

V teoretické Casti této prace byly definovany vyznamné terminy z oblasti kvantové
mechaniky a fyziky pevnych latek, které umoziuji popis struktury grafitu, jeho
elektronické vlastnosti a dale pak pochopeni vysledkii méfeni. Dalsi Cast teoretické
reSerSe se vénovala EPR spektroskopii, jejimu principu, dale funkénimi principu HFEPR
spektrometru nachazejicim se v laboratofi EPR spektroskopie CEITEC VUT. V této Casti
byly definovany jevy, kterych je pfi méfeni timto spektrometrem vyuzivano, coz
umoziuje analyzovat data z méfeni. Posledni Cast teoretické reSerse se zabyvala SWM
modelem pouzivanym pro numericky vypocet pasoveé struktury grafitu.

Prakticka ¢ast této prace nejprve vyuziva SWM modelu pro simulaci pasové struktury
a Landauovych hladin grafitu za uziti programu MATLAB. Simulace nejprve zobrazu;ji
pasovou strukturu mezi body H-K-H podél osy k, na hrané Brillouinovy zoény, coz
zobrazuje symetrii Brillouinovy zény okolo bodu K. Nasledujici simulace ukazuje té€sné
okoli bodu Ka H ve sméru kx a ky. Tato simulace ukazuje trigonalni symetrii a
Lifshitzovy pfechody v okoli bodu K a valcovou symetrii v okoli bodu H. Dalsi
provedené simulace pouzivaly skriptu prevzatého z prace Johannese M. Schneidera, ktery
vyuziva SWM model zapocitavajici vliv magnetického pole. Byla provedena simulace
pro nulové a nenulové magnetické pole, ktera ukazuje St€peni energetickych pasa do
jednotlivych Landauovych hladin.

V praktické ¢asti se dale nachazi popis piipravy vzorku HOPG a pfirodniho grafitu.
V ptipadé HOPG je popsan proces exfoliace tohoto vzorku. Pripravené vzorky byly
meéfeny HFEPR spektrometrem, ale z divodu technickych obtizi s méficim zafizenim
nebylo mozné ziskat pouzitelna data pro analyzu. Z tohoto divodu bylo rozhodnuto, ze
pro analyzu cyklotronovych rezonanci a Shubnikovych-de Haasovych oscilaci bude
pouzito dfive obdrzenych dat z méfeni vzorku pfirodniho grafitu.

Prvni Cast analyzy se zabyvala cyklotronovou rezonanci. Byl vytvofen program
umoziujici simulaci optické konduktivity a jeji derivace v zavislosti na magnetickém
poli. Pro simulaci je nutné znat parametry meéteni, tedy frekvenci mikrovinného zatent,
teplotu vzorku a magnetické pole. Dale je potieba urcit parametr roz§ifeni, Fermiho
energii a efektivni hmotnost nosictu naboje. Na zakladé teoretické resersSe byl vytvoren
prvotni odhad téchto parametri. Nejprve byl pozorovan vliv Fermiho energie na pozici
vrcholi cyklotronové rezonance v simulacich. Tim byly stanoveny rovnice, které
umoziuji vypocet pfiblizné hodnoty Fermiho energie mefeného vzorku. Poté byl ovéeren
vztah pro vyskyt harmonickych slozek cyklotronové rezonance v ramci simulaci.
Nasledné byl sledovan vliv parametru rozsifeni na tvar vrcholi cyklotronové rezonance
v simulacich, na zakladé cehoz byla urena hodnota parametru a ovliviujici velikost
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parametru rozSifeni pro data z méfeni. Na zaklad¢ téchto parametrti byla provedena
simulace a jeji vysledek byl zobrazen spolu s daty z méfeni. Tato simulace sprave
nasledovala data z méfeni z hlediska pozice vrcholti cyklotronové rezonance, nikoliv
vSak z hlediska velikosti amplitudy téchto vrcholt. Pro ziskani presné shody by bylo
nutné upravit parametry yo-ys vSWM modelu, coz ale nebylo cilem této prace.
Z namétenych dat byla navic urCena efektivni hmotnost dér a elektrond.

V ramci analyzy cyklotronové rezonance byl také zjistovan vliv riznych orientaci
vzorku vi¢i magnetickému poli. Vzorkem bylo v pribéhu méfeni rotovano, diky cemuz
bylo mozné sledovat vliv zmény uhlu na obdrzeny signal. Z vysledkli méfeni byly
zaznamenany jednotlivé vrcholy signalu, které byly prepocitany tak, aby braly v potaz
pouze vliv kolmé slozky magnetického pole vici ose ¢ v grafitu. Vysledek dokazuje, zZe
se v pripadé grafitu jedna o kvazi 2D systém s vysokou anizotropii. Nasledné byla
provedena simulace, ktera byla vynesena do grafu spolu s daty z méfeni pro razné uhly,
coz opét ukazuje, ze data ze simulaci spravné nasleduji data z méfeni. Nicméné bylo
zjisténo, zZe tvar signalu se méni i pfes odecteni vlivu kolmé slozky magnetického pole,
coz naznacuje, ze tvar vrcholi cyklotronové rezonance je ovlivnén i rovinnou slozkou
magnetického pole. Objasnéni tohoto pozorovani vyzaduje dalsi zkoumani.

Druha ¢ast analyzy se vénovala Shubnikovym-de Haasovym oscilacim. Nejprve byla
provedena analyza velikosti téchto oscilaci na teploté. Analyza byla provadéna s uzitim
tfi souborl dat z méfeni, kdy bylo kazdé meéfeni provadeéno pii jiné teploté. Byl vybran
jeden vrchol Shubnikovych-de Haasovych oscilaci pro kazdy soubor dat a byl vytvoren
graf relativni velikosti téchto oscilaci pro rizné teploty vici oscilacim pii nejnizsi teplote.
Takto zaznamenané vrcholy byly prolozeny prokladaci funkci, na jejimz zakladé byla
urcena efektivni hmotnost nosi¢t naboje. Vysledek byl ve srovnani s vysledky ziskanymi
literarni reSersi o fad vyssi, coz vede k zavéru, ze by bylo nutné méteni provést znovu pro
vEt§i mnozstvi teplot.

Posledni provedena analyza zjiStovala fundamentalni frekvenci vzorku. Oblast dat
z méfeni, vniz se vyskytovaly Shubnikovy-de Haasovy oscilace, byla numericky
integrovana. Nasledné byla provedena Fourierova transformace, diky cemuz byl nalezen
vrchol odpovidajici fundamentalni frekvenci dér. Vysledek je srovnatelny s vysledky
ziskanymi literarni reSersi. Vysledek Fourierovy transformace byl znacné hruby, z toho
divodu nebylo mozné presné urCit fundamentalni frekvenci elektronti. Ve srovnani
s tradi¢nimi metodami méteni je vSak nami uzita metoda rychlejsi a poskytuje srovnatelné
kvalitni vysledky 1 pti vysSich teplotach. V budoucnu by bylo mozné ziskat lepsi vysledky
analyzy opakovanim meéteni pii niz§i teploté a vy$§im magnetickém poli, diky emuz by
m¢él byt vysledek Fourierovy transformace presnéjsi.
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SEZNAM SYMBOLU, KONSTANT A
ZKRATEK

Zkratky:

HFEPR
MOTeS
NDDO
EPR
NMR
AMC
PEEK
SWM
HOPG
LNCMI

Symboly:

Znacka

Vysokofrekvencni elektronova paramagneticka rezonance
Magneto-Opticka a Terahertzova spektroskopie
Zanedbani diatomického diferencialniho prekryti
Elektronova paramagneticka rezonance

Nuklearni magneticka rezonance

Aktivni signalova nasobicka

Polyetheretherketon

Slonczewski-Weiss-McClure

Vysoce usporadany pyrolyticky grafit

Laboratof vysokého magnetického pole v Grenoblu

Nazev Jednotka
Energie, pokud neni feceno jinak ] nebo eV
Diskrétni energie oscilatoru J nebo eV
Kvantové Cislo, pokud neni feceno jinak —
Primitivni vektory Bravaisovy miizky m
Primitivni vektory reciproké miizky m™!
Efektivni hmotnost elektronu kg
Hustota stavi eV im™1
Fermiho energie ] nebo eV
Hustota nosi&t naboje m~3
Fermiho-Diracovo rozdéleni -
Absolutni teplota K
Cyklotronova frekvence Hz
Magnetické pole, pokud neni feceno jinak T
Energie Landauovy hladiny ] nebo eV
Hamiltonian ] nebo eV

Bod v Brillouinové zoné —
Vrchol Brillouinovy zony —
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Konstanty:

Znacka ... Nazev Hodnota Jednotka

h ... Redukovana Planckova 1,055-1073% J-s
konstanta

Me ... Klidova hmotnost elektronu 9,109-1073' kg

ks ... Boltzmannova konstanta 1,381-1072% J-K7!

e ... Naboj elektronu 1,602-107° C

UB ... Bohriv magneton 5788-1075 eV T7!

Y0 ... Parametr hodnoty energie 3,37 eV

VI ... Parametr hodnoty energie 0,363 eV

72 ... Parametr hodnoty energie —0,0243 eV

V3 ... Parametr hodnoty energie 0,31 eV

V4 ... Parametr hodnoty energie 0,07 eV

Vs ... Parametr hodnoty energie 0,05 eV

6 ... Parametr hodnoty energie —-0,007 eV

co ... Vzdalenost vrstev grafitu 0,335-10™° m

ao ... Vzdalenost atom? uhliku 0,246 - 107° m

g ... Landého g-faktor 2,5 —
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Priloha 1 - Zdrojovy kéd pro vypocet SWM
Hamiltonianu bez pritomnosti magnetického pole

clear all
close all

%Coordinates along kz axis

kx1=0;

kyl=0;
kz1=-0.5:0.001:0.5;
kz2=0:0.001:0.5;

%Coordinates along kx,ky at K and H points
k=-0.015:0.0001:0.015;
%k=-0.002:0.0001:0.002;
[kx,kyl=meshgrid(k) ;

kzK=0;

kzH=0.5;

%Band energies along kz

El=Eband (kx1,kyl,kzl,1)

E2=Eband (kx1,kyl,kzl1l,2);
E3=Eband (kx1,kyl,kzl,3);
E4=Eband (kx1,kyl,kzl,4);
ES5=Eband (kx1,kyl,kz2,1) ;
E6=Eband (kx1,kyl,kz2,2);
E7=Eband (kx1,kyl,kz2,3);
E8=Eband (kx1,kyl,kz2,4);

%$Band energies at kz=0 (K point)
E2K=Eband (kx, ky,kzK, 2) ;
E3K=Eband (kx, ky, kzK, 3) ;

%$Band energies at kz=0.5 (H point)
E2H=Eband (kx,ky,kzH,2) ;
E3H=Eband (kx, ky,kzH, 3) ;

%$Plotting of Band energies along kz
figure (1)

plot(kzl,E1(:), 'LineWidth',2)

hold on

plot(kzl,E2(:), 'LineWidth',2
plot(kzl,E3(:), 'LineWidth',?2
plot(kzl,E4(:), 'LineWidth',2
xlabel ('kz (2\pi/c 0)")
ylabel ('Energie (eV)")

fig = gcf;

set( findall(fig, '-property', 'fontsize'), 'fontsize', 18)

~

%Plotting detail of degenerate Band energies along kz
figure(2)

plot(kz2,1000*E5(:) , 'LineWidth',2)

hold on

plot(kz2,1000*E6(:), 'LineWidth"', 2
plot(kz2,1000*E7(:), 'LineWidth', 2
plot(kz2,1000*E8(:), 'LineWidth',2

~



xlabel ('kz (2\pi/c 0)")

ylim([-50 107)

ylabel ('Energie (meV) ')

fig = gcf;

set( findall(fig, '-property', 'fontsize'), 'fontsize',6 18)

%Plotting of band energies at K point

figure(2)

surf(kx,ky,l000*E2K, "edgecolor', 'none');

hold on

[M1,cl]l=contour3(kx,ky,l000*E2K, [-53.15,=-53.151,"'-b");
% [M2,c2]=contour3 (kx, ky,1000*E2K, [-50,-50],"'-r");
surf(kx,ky,l000*E3K, "edgecolor',6 "none');
[M2,c2]=contour3 (kx,ky,l1000*E3K, [-40.6, =-40.6]1,"'-b");
cl.LineWidth=2;

c2.LineWidth=2;

colormap hot

colorbar

xlabel ("kx (2\pi/c0)")

ylabel ("ky (2\pi/c0)")

zlabel ('Energie (meV) ")

%Plotting of band energies at H point
figure(4)

surf(kx,ky,l000*E2H, "edgecolor', 'none');
hold on
[M1,c3]=contour3(kx,ky,E2H,[0,0],"'-b");
surf(kx,ky,l000*E3H, "edgecolor', 'none');
[M1,c4]=contour3 (kx,ky,E3H,[0,0],"'-b");
colormap hot

colorbar

xlabel ("kx (2\pi/c0)")

ylabel ("ky (2\pi/c0)")

zlabel ('Energie (meV) ")

function E N=Eband(kx,ky,kz,N)

% Gets the eigenvalues of each hamiltonian matrix for each component
of kx,ky,kz

% Input: wave vectors kx,ky,ky normalized by 2*pi/c0, cO= 3.35A

% supposes that kx and ky are generated by [kx,kyl=meshgrid(...)

% N=1,2,3,4: each band index

% Output: Matrix of dimensions Lx*Ly*Lz with the energies of the
band N.

% being Lx the length of kx taken as a vector

I=size(kx); % since kx is generated by meshgrid, kx is a matrix of
dimensions Lx*Ly

Lx=L (1) ;

Ly=L(2) ;

Lz=length(kz) ;

%2Initializing matrix
E N=zeros(L(l),L(2),Lz);
% Calculating energies
for kk=1:1Lz
for jj=1:Ly
for ii=1:1Lx
dummyE=Hamiltonian (kx(ii,j]j) , ky(ii,j3j),kz(kk));
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E N(ii,Jjj,kk)= dummyE(N) ;
end
end
end
end

function E N=Hamiltonian (kx,ky,kz)

Hamiltonian of graphite considering hopping parameter gamma 3!=0
Input:

kx,ky,kz: wave vectors normalized by 2*pi/c0, c0= 3.35A

Output: E N= Energies of the 4 bands. length(E N)==

oo oo do

oo

% Constants
al=2.46e-10; % distance between carbon atoms in single graphite
lattice
e=].0e-19;
hbar=1.055e-34;
h=hbar*2*pi;
muB=5.78%9e-5;
gs = 2.

oo

elementary charge
Reduced Planck constant
Planck constant

Bohr magneton

value for g factor

oo oo oo

ul
oo

’

Q

% Hopping parameters,

g0= 3.37;
gl= 0.363;
g2= -0.0243;
g3= 0.31;
gd= 0.07;
gb= 0.05;

Delta= -0.007; % It corresponds to gamma 6

%Normalizing kx and ky
c0=3.35e-10;
kx=kx*2*pi/cO;
ky=ky*2*pi/cO;

GAMMA= 2*cos (kz*pi) ;
sigma= sqrt(3).*al0.*sqrt (kx.”*2 +ky.*2)./2;

alpha=alphaf (kx,ky) ;

el= Delta +gl*GAMMA +0.5*g5*GAMMA."2;
e2= Delta —-gl*GAMMA +0.5*g5*GAMMA."2;
e3= 0.5%g2*GAMMA."2;

H 13= 1/sqrt(2) .* (-gO+g4.*GAMMA) . *sigma.*exp(lj.*alpha) ;
H 23= 1/sqrt(2).*(g0+g4.*GAMMA) . *sigma.*exp(lj.*alpha) ;
H 33= g3.*GAMMA.*sigma.*exp(lj.*alpha);

H= [el,0,H 13,conj(H_13); 0,e2,H 23,-conj(H_23);
conj(H _13) ,conj(H_23),e3,H 33; H 13,-H 23,conj(H_33),e3];

[E N]= eig(H);
E N=sort(E N);
end

function a=alphaf (kx,ky)
% Angle with respect to the ky axis
if ky==0 & kx==0
a=0;



elseif kx>=0 & ky>=
a=atan (-kx/ky) ;

elseif kx<=0 & ky>=
a=atan (-kx./ky) ;

elseif kx<=0 & ky<=
a=pi+atan (-kx/ky) ;

elseif kx>=0 & ky<=
a=-pi+atan (-kx/ky) ;

end

end



Priloha 2 - Zdrojovy kod pro analyzu
cyklotronové rezonance

# -*- coding: utf-8 -*-

import numpy as np

from scipy.constants import e, pi,c, Boltzmann as kb, m e
from scipy import integrate

import peakdetect as pk

import matplotlib.pyplot as plt

import Graphite Functions as gf

import FittingFunctions as ff

import time

kb=kb/e #Boltzmann constant in eV/K

hbar=6.582119624E-16 #Reduced Planck constant in eV*s

az= 3.35E-10 #lattice parameter in z direction. units: m
''"'"Loading data'''

Al=np.load('Bands data/areaPlus 4.npy') * (2*pi*hbar/az) **2 #
Areal[E,kz] rows correspond to energy, columns to kz
A2=np.load('Bands data/areaMinus_4.npy') * (2*pi*hbar/az) **2 # Units:
evh2 s"2/m"2

kz=np.load('Bands data/kz 4.npy")

Econtoursl=np.load('Bands data/Econtoursl 4.npy"')
Econtours2=np.load('Bands data/Econtours2 4.npy')

#Fourier transforms

Pxnl[E,kz,n] with len(n)=120. In the case of

disconnected energy contours, the first 60 entries in n
correspond to central energy contour (central pocket)

and the rest 60 entries to the leg contour.

In the case of a connected energy contour, the last

60 entries are O

Pxnl=np.load('Bands data/Pxn plus 6.npy")
Pynl=np.load('Bands data/Pyn plus 6.npy")
wl=2*pi*np.load('Bands data/w plus 6.npy') #multiplying by 2*pi to get
the output of fftfreq in angular frequency. See test2.py
Pxn2=np.load('Bands data/Pxn minus 6.npy')
Pyn2=np.load('Bands data/Pyn minus 6.npy"')
w2=2*pi*np.load('Bands data/w minus 6.npy"')

H o FH o 3

R INPUT PARAMETERS ————————————————————————

#General parameters

Ef start=-0.024 #Fermi energy in eV

Ef step=-0.001 #Size of each step between each simulation

(Ef start is being decreased to lower values by this Ef step value)

ef count= 1 #number of runs of the simulation, given the Fermi

energy decreased by step

#Main functions

run_sim = False #Allows the simulation

run fermi = False #Allows plotting of ds xx peaks per Ef in dependance
on B

run plotting = True #Allows plotting of previously acquired data

run overlap = True #Overlaps measurement data with simulation
run_angle = True #Allows plotting of angle dependance on B for

measurement data



run_angle comparison = True #Allows plotting of angle dependance on B
for all measurement data in one graph

#Fermi energy plotting custom parameters

delete peaks fermi = False f#ideletes peaks that are not useful for
fermi energy calculation (only 3 peaks needed)

deleted peaks = 1 #number of peaks to delete

#Plotting, if run plotting is true

plot sxx to B = False #Plots sigma xx in dependance on B

plot dsxx to B = True #Plots derigation of sigma xx in dependance on B
plot sxx to wwc = False #iplots sigma xx in dependance on omega/omega
cO

plot dsxx to wwc = False f#fplots derivation of sigma xx in dependance

on omega/omega c0

#Plotting, plot angle sum must be true to enable plot Bperpendicular
and plot volt dependance

#works properly for Fr det min = 0 and Fr det max = 0.425

plot angle onebyone = False #Plots every single measurement data from
grenoble, one by one, with Fr det min+max resolution

plot angle sum = True #Plots only the peaks development with angle in
dependance on Bexp

plot Bperpendicular = True #Plots only the peaks development with
angle in dependance on perpendicular component of Bexp

#plot volt dependance is for config only, often causes error because
of different length of lists of detected peaks, which is dependant on
the selected Fr sum min/max field window because of normalization of
these data

plot volt dependance = True #Plots voltage dependance of data to
ensure that zero angle value 1s correct

custom peak detection = True #Detect missing peaks for Fr det min = 0
and Fr det max = 0.425 in grenoble file 2 and 6

#might be necessary to set custom peak delete to True if running

plot Bperpendicular and plot volt dependance

custom peak delete = True #Deletes peaks for Fr det min = 0 and

Fr det max = 0.425 that emerge with higher magnetic field from file 13
up

smooth const = 25 #25, smoothing constant of grenoble measurement data
lookahead const = 15 #15, lookahead constant of grenoble measurement
data for peak detection

peakdetect const = 0.15 #0.15, minimum value to detect peaks in
grenoble measurement data

counter angle original = 2 #2, first measurement data file from
grenoble with usable peaks

last measurement data = 18 #18, last measurement data file from
grenoble with usable peaks

multiplicator angle comparison = 2.85 #multiplicates the resulting
signal so its easier to see the peaks

#Overlap of measurement data with simulation data

plot complete view = True #Plots complete view of overlap of
measurement data with simulation data

plot detailed view = True #Plots detailed view of overlap of
measurement data with simulation data

Fr det min 0.01 #detailed section of that field, min value

Fr det max = 0.425 #detailed section of that field, max value

Fr sum min = 0 #detailed section of that field, min value for summary
of run angle



Fr sum max = 0.425 #detailed section of that field, max value for
summary of angles run_angle

Fr comp min = -0.425 #idetailed section of field for

run_angle comparison, min value

Fr comp max = 0.425 #detailed section of field for

run_angle comparison, max value

skiprowsvar = 1 #30 for classical files, 1 for corrected files
MeasDataFileName="Experimental data/Bulgarian graphite
HFEPR/corrected 1-Graphine Bulgarian 2--2T 210GHz.dat" #Path to
measurement data

data offset = 0.0266 #0.0247 #zero is shifted by 24, 7mT

Fr val = 16.5 #Magnetic field range in the plot, must be high enough

meas full y offset = 0 #0 for normal data, -0.905 for zero corrected
data

meas full multiplier = 1 #1 for normal data, 10 for zero corrected
data

meas det y offset = 0#0 for normal data, -0.94 for zero corrected data
meas det multiplier = 1 #1 for normal data, 14 for zero corrected data

#Simulation parameters

B=np.append(np.arange(0.01,0.15,0.0002) , np.arange(0.15,0.425,0.001))
f=190E9#measurement frequency of microwaves

T=5 fitemperature in K

a=0.08E-3 #proportionality constant when G depends on sqrt(B):
G=a*sqrt(B). a in eV

G= 20E-6 #{broadening parameter in eV, now completelyreplaced with a
mc0=0.06*m e #effective mass of the carriers in graphite, in kg

#Peak detection parameters, normalized

delta s b = 0.01 #min. difference in sigma in dependance on B to be
recognized as peak

delta ds b = 0.01 #min. diff in deriv. of sigma in dependance on B
delta s wwc = 0.01 #min. difference in sigma in dependance on w/wc0O to
be recognized as peak

delta ds wwc = 0.01 #min. difference in derivation of sigma in
dependance on w/wcO to be recognized as peak

la range = 30 #Lookahead range, how many points is compared between
each other

w=2*pi*f #Microwave frequency in Hz

wc0= e*B/mc0 #icyclotron frequency w.r.t the magnetic field. in Hz
ef counter = 0

Ef=Ef start

''""Calculating the optical conductivity'''
def conductivity3(B,w,a):
''""Calculates the optical conductivity, accepts B as a vector. Now
wl and w2 are real cyclotron frequencies
instead of integer numbers'''
tl=time.time ()
sigma xx=np.zeros (len(B))
dEl=FEcontoursl[l]-Econtoursl[0]
dE2=FEcontours2[l]-Econtours2[0]
dkz=kz[1]-kz[0]
for ib,BB in enumerate(B):
print('magnetic field', ib, ' out of ', len(B) )
dummyl cent= np.nansum(nl cent**2 *(Pyl cent/BB)**2/( hbar**2
*(w -BB*wl cent )**2 +(a*np.sqrt(BB))**2), -1)



dummyl leg= np.nansum(nl leg**2 *(Pyl leg/BB)**2/( hbar**2 *(w
-BB*wl leg )**2 +(a*np.sqrt(BB))**2), -1)
dummy2 cent= np.nansum(n2 cent**2 *(Py2 cent/BB)**2/( hbar**2
*(w -BB*w2 cent )**2 +(a*np.sqrt(BB))**2), -1)
dummy2 leg= np.nansum(n2 leg**2 *(Py2 leg/BB)**2/( hbar**2 *(w
-BB*w2 leg )**2 +(a*np.sqrt(BB))**2), -1)
sigma xx[ib]= np.nansum(-
l*dfl[:,np.newaxis]*(a*np.sqrt(BB))*(ml_cent/ml_cent**Z)
*dummyl_cent)*dEl*dkz*Z*pi/az \
+np.nansum (-
l*dfl[:,np.newaxis]*3*(a*np.sqrt(BB))*(ml_leg/ml_leg**Z)
*dummyl leg) *dEl*dkz*2*pi/az \
+np.nansum (-
1*df2[:,np.newaxis]*(a*np.sqrt(BB))*(m2_cent/m2_cent**2)
*dummyZ_cent)*dE2*dkz*2*pi/az \
+np.nansum (-
1*df2[:,np.newaxis]*3*(a*np.sqrt(BB))*(m2_leg/m2_leg**2)
*dummy?2 leg) *dE2*dkz*2*pi/az
print('sigma xx[ib]', sigma xx[ib])
t2=time.time ()
print('time for conductivity calculation with for loop ', t2-tl)
return sigma xx

if run sim == True:
while ef counter < ef count:

dfl= gf.dfdE(Econtoursl, Ef, T)
df2= gf.dfdE(Econtours2, Ef, T)

print('length before slicing E1, E2', len(Econtoursl),
len(Econtours?2))

maskl=np.where (lE-1<np.abs (dfl))

mask2=np.where (1lE-1<np.abs (df2))

Econtoursl=Econtoursl[maskl]
Econtours2=Econtours2 [mask2]
Al=Al[maskl1[0],:]

A2=A2 [mask2[0],:]
Pxnl=Pxnl[mask1[0],:,:]
Pynl=Pynl[maskl[0],:,:]
wl=wl[mask1l[0],:,:]
Pxn2=Pxn2 [mask2[0],:,:]
Pyn2=Pyn2[mask2[0],:,:]
w2=w2 [mask2[0],:,:]

dfl= gf.dfdE(Econtoursl, Ef, T)

df2= gf.dfdE(Econtours2, Ef, T)

print('length after slicing E1, E2', len(Econtoursl),
len(Econtours?2))

Px1l cent, Px1l leg= Pxnl[:,:,:60], Pxnl[:,:,60:]
Pyl cent, Pyl leg= Pynl[:,:,:60], Pynl[:,:,60:]
wl cent, wl leg= wl[:,:,:60], wl[:,:,60:]
Px2 cent, Px2 leg= Pxn2[:,:,:60], Pxn2[:,:,60:]
Py2 cent, Py2 leg= Pyn2[:,:,:60], Pyn2[:,:,60:]
w2 cent, w2 leg= w2[:,:,:60], w2[:,:,60:]
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#The bands touch at four points, the center point and three
legs

indl cent= np.where(Pyl cent[:,:,1]'=np.max(Pyl cent,-1))

indl leg= np.where(Pyl leg[:,:,1]!'=np.max(Pyl leg,-1))

ind2 cent= np.where(Py2 cent[:,:,1]'=np.max(Py2 cent,-1))

ind2 leg= np.where(Py2 leg[:,:,1]!'=np.max(Py2 leg,-1))

Px1l cent[indl cent[0],indl cent[1l],:] = np.zeros(60)

Pyl cent[indl cent[0],indl cent[1l],:] = np.zeros(60)

Px1l leg[indl 1leg[0],indl leg[1l],:] = np.zeros (60)

Pyl leg[indl 1leg[0],indl leg[1l],:] = np.zeros (60)

Px2 cent[ind2 cent[0],ind2 cent[1l],:] = np.zeros(60)

Py2 cent[ind2 cent[0],ind2 cent[1l],:] = np.zeros(60)

Px2 leg[ind2 1leg[0],ind2 leg[1],:] np.zeros (60)

Py2 leg[ind2 1leg[0],ind2 leg[1],:] np.zeros (60)

nl cent, nl leg= wl_cent/wl_cent[:,:,l,np.newaxis],
wl_leg/wl_leg[:,:,l,np.newaxis]

n2 cent, n2 leg= w2_cent/w2_cent[:,:,l,np.newaxis],
w2_leg/w2_leg[:,:,l,np.newaxis]

nl cent[np.isnan(nl cent)], nl leg[np.isnan(nl leg)]

n2 cent[np.isnan(n2 cent)], n2 leg[np.isnan(n2 leg)]

|
o o
~ -
o o

# Effective mass in eV*s”2/m"2. Calculated as eB/wc (in S.I.
units,

# divided by e to get it in eV) B=1T in Fourier transf.
calculation

ml cent, ml leg =e*1l/wl cent[:,:,11/e, e*1l/wl leg[:,:,1]1/e

m2 cent, m2 leg =-e*1l/w2 cent[:,:,11/e, -e*1l/w2 leg[:,:,11/e

ml:cent[np.isinf(ml_cent?], ml leg[np.isinf(ml leg)] = 0, O
m2 cent[np.isinf(m2 cent)], m2 leg[np.isinf(m2 leg)] = 0, O
print('m2 center', m2 cent)

sigma xx=conductivity3(B,w,a)

ds xx=np.gradient(sigma xx, B[1]-B[0])

file title = ‘Ef_Sim/Ef_' + '{:.1f}".format(Ef*¥1000) +

'meV.npz'
np.savez(file title, B=B, sigma xx=sigma xx, ds_ xx=ds xx,
wwc0=w/wc0)

Ef = Ef + Ef step
ef counter += 1

if run plotting == True:
ef counter = 0
Ef = Ef start
while ef counter < ef count:



name= 'S$f$ = '+'{:n}'.format(£*1E-9) + ' GHz, S$TS = '

+'{:n}'".format(T) + r' K, SE {F}S = "+'{:n}'.format (Ef*1000)+" meV,
Sa$ = "+str(a*1000)+' meV'

file title = ‘Ef_Sim/Ef_' + '{:.1f}".format(Ef*¥1000) +
'meV.npz'

Loaded data = np.load(file title)

sigma normalized []

ds xx normalized = []

sval max = abs(max(Loaded datal['sigma xx'], key=abs))

dsval max = abs (max(Loaded data['ds xx'], key=abs))

for svar in Loaded data['sigma xx']:
sigma_normalized.append(svar/sval_max)

for dsvar in Loaded data['ds xx']:
ds_xx_normalized.append(dsvar/dsval_max)

if plot sxx to B == True:
figl peaks = pk.peakdetect(sigma normalized,
Loaded data['B'], lookahead=la range, delta=delta s D)
figl hPeaks = np.array(figl peaks[0])
figl 1Peaks = np.array(figl peaks[1])
fig,ax=plt.subplots()
ax.plot(Loaded data['B'], sigma normalized)
ax.plot(figl hPeaks[:,0], figl hPeaks[:,1], 'r+')
plt.axis([Fr_det min, Fr det max, -0.1, 1.1])
plt.xlabel ('$BS (T)', fontsize=15)
plt.ylabel('S\sigma {xx}$ (arb.u.)', fontsize=15)
plt.title (name)
if plot dsxx to B == True:
fig2 peaks = pk.peakdetect(ds xx normalized,
Loaded data['B'], lookahead=la range, delta=delta ds b)
fig2 hPeaks = np.array(fig2 peaks[0])
fig2 1lPeaks = np.array(fig2 peaks[1])
fig,ax=plt.subplots()
ax.plot(Loaded data['B'], ds xx normalized)
ax.plot(fig2 hPeaks[:,0], fig2 hPeaks[:,1], 'r+')
ax.plot(fig2 1lPeaks[:,0], fig2 1Peaks[:,1], 'k+')
plt.axis([Fr_det min, Fr det max, -1.1, 1.1])
plt.xlabel ('$BS (T)', fontsize=18)
plt.xticks (fontsize=13)
plt.yticks (fontsize=13)
plt.ylabel ('Sd\sigma {xx}/dBS (arb.u.)', fontsize=18)
plt.title(name, fontsize=17)
plt.gcf().subplots adjust(left=0.16)
plt.gcf().subplots adjust(bottom=0.14)
if plot sxx to wwc == True:
fig3 peaks = pk.peakdetect(sigma normalized,
Loaded data['wwc0'], lookahead=la range, delta=delta s wwc)
fig3 hPeaks = np.array(fig3 peaks[0])
fig3 1Peaks = np.array(fig3 peaks[1])
fig,ax=plt.subplots()
ax.plot(Loaded data['wwc0'],sigma normalized)
plt.axis([0,20, =-0.1, 1.117)

plt.xticks([0,1,2,3,4,5,6,7,8,9,10,11,12,13,14,15,16,17,18,19,201])
plt.xlabel ('S$\omega/\omega c$', fontsize=15)
plt.ylabel('S\sigma {xx}$ (arb.u.)', fontsize=15)
plt.title (name)
if plot dsxx to wwc == True:
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figd peaks = pk.peakdetect(ds xx normalized,
Loaded data['wwcO0'], lookahead=la range, delta=delta ds wwc)

figd hPeaks = np.array(fig4 peaks[0])
figd 1Peaks = np.array(fig4 peaks[1])
fig,ax=plt.subplots()
ax.plot(Loaded data['wwc0'],ds xx normalized)
plt.axis([0,20, -1.1, 1.117)
plt.xlabel ('S$\omega/\omega c$', fontsize=15)
plt.ylabel ('Sd\sigma {xx}/dBS (arb.u.)', fontsize=15)
plt.title (name)

del Loaded data.f

Loaded data.close()

Ef = Ef + Ef step

ef counter += 1

if run fermi == True:
ef counter = 0
Ef = Ef start
datalist = T[]
sizelist = []
pk ef = np.array([])
fig,ax=plt.subplots()
plt.axis([Fr_det min,Fr det max,

Ef_start*lOOO+(Ef_step*lOOO*ef_count)—(Ef_step*lOOO/Z), Ef start*1000-

(Ef_step*lOOO/Z)])
plt.xlabel ('$BS (T)', fontsize=15)
plt.ylabel ('SE {F}$ (meV)', fontsize=15)
while ef counter < ef count:
file title = ‘Ef_Sim/Ef_' + '{:.1f}".format(Ef*¥1000) +
'meV.npz'
Loaded data = np.load(file title)

ds xx normalized = []
dsval max = abs (max(Loaded data['ds xx'], key=abs))
for dsvar in Loaded data['ds xx']:
ds_xx_normalized.append(dsvar/dsval_max)
s _xx normalized = []
sval max = abs(max(Loaded datal['sigma xx'], key=abs))
for svar in Loaded data['sigma xx']:
s_xx_normalized.append(svar/sval_max)
ef peaks = pk.peakdetect(s xx normalized, Loaded datal['B'],
lookahead=la range, delta=delta ds D)
ef hPeaks = np.array(ef peaks[0])
if delete peaks fermi == True:
if Ef < -0.02:
ef hPeaks = np.delete(ef hPeaks, 0, 0)
counter aux = 0
while counter aux <= (deleted peaks-1):
ef hPeaks = np.delete(ef hPeaks, 0, 0)
counter aux += 1
ef hPeaks = np.delete(ef hPeaks, 4, 0)

ax.plot(ef hPeaks[:,0], np.full(len(ef hPeaks[:,1]), E£*1000),

Irol)

print("Shape of peaks for Ef= "+'{:.1f}'.format ((Ef)*1000)+":
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print(ef hPeaks.shape)
datalist.append(ef hPeaks[:,0])
sizelist.append(ef hPeaks[:,0].shape)

del Loaded data.f

Loaded data.close()
= Ef + Ef step
ef counter += 1
plt.title('S$SEs =
+'{:n}'.format(T) + r' K,
'+'{:.1f}".format (Ef start*1000)+' to
Ef step)*1000)+" meV')

Ef

'+'{:n}'.format (£*¥*1E-9) + ' GHz, STS$ = '

$E {F}$ from

"+

print("List of all detected peaks")
print(datalist)
print("List of shapes of these peaks")
print(sizelist)
print("Largest value on previous list")
largest val=max(sizelist)
print(largest val[0])
Ef = Ef start

pk 1
pk 2
pk 3
pk 4 =

for sup x

np.array([])
np.array([])
np.array([])
np.array([])

for sup y in

pk_

Ef

print("Peaks sorted by fermi energy'")

if sup y ==
pk 1 = np

if sup y ==
pk 2 = np

if sup y ==
pk 3 = np

if sup y ==
pk 4 = np
= Ef + Ef step

print(pk 1)
print(pk 2)
print (pk 3)
print(pk 4)
print("Corresponding Fermi energy list of the same size")
print(pk ef)

eql =
eq2 =
eqg3 =
eqd =

ax.plot(pk 1,
ax.plot(pk 2,
ax.plot(pk 3,
ax.plot(pk 4,

in range(ef count):
range (largest val[0]):

l{:

.1f} ' . format ((Ef-

.append(pk 1,datalist[sup x]I[sup yl)

.append (pk 2,datalist[sup x]I[sup yl)

.append (pk 3,datalist[sup x]I[sup yl)

.append (pk 4 ,datalist[sup x]I[sup yl)
ef = np.append(pk ef,E£*1000)

np.polyfit(pk 1, pk ef, 2)
np.polyfit(pk 2, pk ef, 2)
np.polyfit(pk 3, pk ef, 2)
np.polyfit(pk 4, pk ef, 2)

eql[0]*pk

print("Equation of the first peaks set
* 2 + "+str(eql[2]))

272 + "+str(eql[l])+"
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print("Equation of the second peaks set (blue): " +str(eq2[0])+" *
272 + "+str(eqg2[l])+" * x + "+str(eq2[2]))

print("Equation of the third peaks set (yellow): " +str(eqg3[0])+"
*xh2 4+ "+str(eg3[l])+" * x + "+str(eq3[2]1))
print("Equation of the fourth peaks set (black): " +str(eqg4[0])+"

*xh2 4+ "+str(eq4[l])+" * x + "+str(eq4[2]1))

if run overlap == True:
ef counter = 0
Ef = Ef start

MeasData =

np.loadtxt (open(MeasDataFileName, 'r') ,skiprows=skiprowsvar)
B_exp=(MeasData[:,O]/lOOO)+data_offset
ds exp=MeasDatal:,1]
B exp det = B exp
ds exp det = ds_exp
B exp = B explnp.logical and(-Fr val<B exp,B exp<Fr val)]
B exp det =

B exp det[np.logical and(Fr det min<B exp det,B exp det<Fr det max)]
ds exp = 1E6*ds explnp.logical and(-Fr val<B exp,B exp<Fr val)]
ds exp det =

ds exp[np.logical and(Fr det min<B exp,B exp<Fr det max)]

meas full normalized = []

meas detail normalized = []

meas full max = abs(max(ds exp, key=abs))

meas detail max = abs(max(ds exp det, key=abs))

for mvar in ds_exp:
meas_full_normalized.append(((mvar/meas_full_max)*meas_full_multiplier
)+meas full y offset)

for nvar in ds_exp det:

meas_detail_normalized.append(((nvar/meas_detail_max)*meas_det_multipl
ier)+meas det y offset)

while ef counter < ef count:

name= '{:n}'.format (£f*1E-9) + 'GHz '+'{:n}'.format(E£*1000) +
'meV_ " + "{:n}'.format(T) + 'K’

file title = ‘Ef_Sim/Ef_' + '{:.1f}".format(Ef*¥1000) +
'meV.npz'

Loaded data = np.load(file title)

ds xx normalized = []

dsval max = abs (max(Loaded data['ds xx'], key=abs))

for dsvar in Loaded data['ds xx']:
ds_xx_normalized.append(dsvar/dsval_max)

s _xx normalized = []

sval max = abs(max(Loaded datal['sigma xx'], key=abs))

for svar in Loaded data['sigma xx']:
s_xx_normalized.append(svar/sval_max)

if plot complete view == True:

fig,ax=plt.subplots() #overlap of measurement with
simulation, complete view
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ax.plot (B exp, meas full normalized, 'b')
plt.xlabel('SB {exp} (T)5', fontsize=15)

plt.ylabel ('Sd\sigma {xx}/dBS', fontsize=15)
plt.title("SE {£f}S = "+ '"{:.1f}"'.format ((Ef)*1000)+"'meV")

if plot detailed view == True:
fig,ax=plt.subplots() #overlap of measurement with

simulation, detailed view

Sas =

ax.plot (B exp det, meas detail normalized, 'b')
ax.plot(Loaded data['B'], ds_xx normalized, 'r'")
plt.axis([Fr_det min, Fr det max, -1.1, 1.1])

plt.xlabel ('$BS (T)', fontsize=20)

plt.ylabel ('Sd\sigma {xx}/dBS (arb.u.)', fontsize=20)
plt.title("SE {£f}S = "+ '"{:.1f}"'.format ((Ef)*1000)+" meV,

'+str(a*1000)+' meV', fontsize=20)

plt.xticks (fontsize = 13)

plt.yticks (fontsize = 13)
plt.gcf().subplots adjust(left=0.16)
plt.gcf().subplots adjust(bottom=0.14)

integrated s = integrate.cumtrapz(ds _exp det,B exp det)
B exp det2 = B exp det[1:]

lin params=np.polyfit(B exp det2,integrated s,1)

base= lin params[1l] + lin params[0]*B exp det2

integrated s = integrated s - base
ints xx normalized = []
intsval max = abs(max(integrated s, key=abs))

for intsvar in integrated s:

ints_xx_normalized.append(((intsvar/intsval_max)*o.8)+O.15)

fig,ax=plt.subplots () #overlap of measurement with simulation,

detailed view

ax.plot (B exp det2, ints xx normalized, 'b'")
ax.plot(Loaded data['B'], s xx normalized, 'r')
plt.axis([Fr_det min, Fr det max, -1.1, 1.1])
plt.xlabel ('$B (T)$', fontsize=15)

plt.ylabel ('Sd\sigma {xx}/dBS (arb.u.)', fontsize=15)
plt.title("SE {£f}S = "+ '"{:.1f}"'.format ((Ef)*1000)+"'meV")

del Loaded data.f
Loaded data.close()
Ef = Ef + Ef step
ef counter += 1

def load angle data(dummy counter):

switcher={

1: "Experimental data/Rotated graphite/001-190GHz-NG-0-

401v.dat",

2: "Experimental data/Rotated graphite/002-190GHz-NG-0-
453v.dat",

3: "Experimental data/Rotated graphite/003-190GHz-NG-0-
502V.dat",

4: "Experimental data/Rotated graphite/004-190GHz-NG-0-
552v.dat",

5: "Experimental data/Rotated graphite/005-190GHz-NG-0-
602V.dat",

6: "Experimental data/Rotated graphite/006-190GHz-NG-0-
651V.dat",
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7
700vV.dat",
8:
752v.dat",
9:
800v.dat",

10:

g852v.dat",

11:

902v.dat",

12:

954v.dat",

13:

002v.dat",

14:

050v.dat",

15:

103v.dat",

16:

151v.dat",

17:

205v.dat",

18:

250V.dat"
}

return

"Experimental data/Rotated graphite/007-190GHz-NG-0-

"Experimental data/Rotated graphite/008-190GHz-NG-0-

"Experimental data/Rotated graphite/009-190GHz-NG-0-

"Experimental
"Experimental
"Experimental
"Experimental
"Experimental
"Experimental
"Experimental
"Experimental

"Experimental

data/Rotated graphite/010-190GHz-NG-0-

data/Rotated graphite/011-190GHz-NG-0-

data/Rotated graphite/012-190GHz-NG-0-

data/Rotated graphite/013-190GHz-NG-1-

data/Rotated graphite/014-190GHz-NG-1-

data/Rotated graphite/015-190GHz-NG-1-

data/Rotated graphite/016-190GHz-NG-1-

data/Rotated graphite/017-190GHz-NG-1-

data/Rotated graphite/018-190GHz-NG-1-

switcher.get (dummy counter,

def load angle(dummy counter):
#var angle = -36.14
var_angle = =35.4
switcher={

1:

w J 0o U W

9.

10:
11:
12:
13:
14:
15:
16:
17:
18:

}

((0.401/0.0l389)+var_angle),
((0.453/0.0l389)+var_angle),

"Error: File does not exist")

((0.502/0.01389)+var angle), #0°

((0.552/0.0l389)+var_angle),
((0.602/0.01389)+Var_angle),
((O.651/0.01389)+Var_angle),
((0.700/0.0l389)+var_angle),
((0.752/0.0l389)+var_angle),
((O.800/0.01389)+var_angle),

((O.852/0.01389)+var_angle),
((0.902/0.01389)+var_angle),
((0.954/0.01389)+var_angle),
((1.002/0.01389)+var angle),
((l.O50/0.0l389)+var_angle),
((1.103/0.01389)+var_angle),
((1.151/0.01389)+var_angle),
((1.205/0.01389)+var_angle),

((1.250/0.01389)+var_angle)

return switcher.get (dummy counter,

def load offset (dummy counter):

0,
0.003026,
-0.0055945,

#ll'
switcher={
1:

2
3:
4:

-0.0053485,
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5: 0.00458¢,
6: -0.005935,
7: 0.0047735,
8: -0.00519,
9: 0.0052195,
10: -0.005102,
11: 0.0052605,
12: -0.00519,
13: 0.005657,
14: -0.0061285,
15: 0.0071605,
l6: -0.006703,
17: 0.00563,
18: -0.0081165
}

return switcher.get (dummy counter, "Error:

if run angle == True:

if plot angle sum == True:
fig2, ax2=plt.subplots()
plt.xlabel ('$BS (T)', fontsize=20)
plt.ylabel ('sUhels (°)', fontsize=20)

Offset does not exist")

plt.title("Vyvoj vybranych vrcholu", fontsize=20)

plt.xticks (fontsize=15)
plt.yticks (fontsize=15)
plt.gcf().subplots adjust (bottom=0.15)

fig6, ax6=plt.subplots()
plt.xlabel ('$BS (T)', fontsize=20)
plt.ylabel ('sUhels (°)', fontsize=20)

plt.title("Vyvoj vsech vrcholu", fontsize=20)

plt.xticks (fontsize=15)
plt.yticks (fontsize=15)
plt.gcf().subplots adjust (bottom=0.15)

if plot Bperpendicular == True:
fig3, ax3=plt.subplots()

plt.xlabel(r'$B {\bot}$ (T)', fontsize=15)
plt.ylabel ('sUhels (°)', fontsize=15)

plt.xticks (fontsize=12)
plt.yticks (fontsize=12)
plt.title("Uhel od

"+'{:.lf}'.format(load_angle(counter_angle_original))+"° do
"+'{:.lf}'.format(load_angle(last_measurement_data))+"°, kosinus

S\Phis", fontsize=15)
if plot volt dependance == True:
figd, ax4d=plt.subplots()

plt.xlabel('$1/BS (T$"{-1}$)', fontsize=15)
plt.ylabel(r'cos ($\theta$)', fontsize=15)
plt.title("Vyvo] napeti'", fontsize=15)

plt.xticks (fontsize=12)
plt.yticks (fontsize=12)

datalist angle []
sizelist angle = []
list x = []
list y = [1]
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pk _angle = np.array([])
counter angle = counter angle original
while counter angle <= last measurement data:
loaded angle data = load angle data(counter angle)
AngleData =
np.loadtxt (open(loaded angle data,'r'),skiprows=30)
loaded offset = load offset(counter angle)

B ang = (AngleDatal[:,0])+loaded offset
ds ang = AngleDatal[:,1]

B ang det = B ang

ds _ang det = ds_ang

B ang = B ang[np.logical and(-Fr_val<B ang,B ang<Fr_ val)]
B ang det =

B ang det[np.logical and(Fr sum min<B ang det,B ang det<Fr sum max) ]
ds ang = ds_angl[np.logical and(-Fr val<B ang,B ang<Fr val)]
ds ang det =

ds ang[np.logical and(Fr_ sum min<B ang,B ang<Fr sum max)]
ds smooth = ff.smooth(ds ang det, smooth const)

angle normalized = []
angle max = abs(max(ds_smooth, key=abs))
for ovar in ds_smooth:

angle normalized.append(ovar/angle max)

angle peaks = pk.peakdetect(angle normalized, B ang det,
lookahead=lookahead const, delta=peakdetect const)

angle hPeaks = np.array(angle peaks[0])

angle 1Peaks = np.array(angle peaks[1])

if custom peak detection == True:
if ((counter angle == 3) and (Fr det min <= 0.185) and
(Fr_det max >= 0.2015)) == True:
B ang custom3 = B ang

B ang custom3 =
B ang custom3[np.logical and(0.185<B ang custom3,B ang custom3<0.2015)
] #0.2015 first peak, 0.2125 second peak

ds _ang custom3 =
ds ang[np.logical and(0.185<B ang,B ang<0.2015)]

ds smooth custom3 = ff.smooth(ds ang custom3,
smooth const)

angle normalized custom3 = []

angle max custom3 = abs(max(ds_smooth, key=abs))

for ovar custom3 in ds_ smooth custom3:

angle normalized custom3.append(ovar custom3/angle max custom3)
angle peaks custom3 =
pk.peakdetect (angle normalized custom3, B ang custom3, lookahead=10,
delta=0.001)
angle hPeaks custom3 =
np.array(angle peaks custom3[0])
angle hPeaks = np.concatenate((angle hPeaks,
angle hPeaks custom3), axis=0)

if ((counter angle == 7) and (Fr det min <= 0.0275) and
(Fr_det max >= 0.0335)) == True:
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B ang custom7 = B _ang

B ang custom?
B ang custom7[np.logical and(0.0275<B_ang custom7,B ang custom7<0.0335
)1

ds _ang custom?7 =
ds _ang[np.logical and(0.0275<B_ang,B ang<0.0335)]

ds smooth custom7 = ff.smooth(ds ang custom7,
smooth const)

angle normalized custom?7 = []

angle max custom7 = abs(max(ds_smooth, key=abs))

for ovar custom7 in ds_smooth custom?7:

angle normalized custom7.append(ovar custom7/angle max custom?7)
angle peaks custom7 =
pk.peakdetect (angle normalized custom7, B ang custom?7, lookahead=10,
delta=0.01)
angle hPeaks custom7 =
np.array(angle peaks custom7[0])
angle hPeaks = np.concatenate((angle hPeaks,
angle hPeaks custom7), axis=0)

if plot angle onebyone == True:
x_hpeaks plus = []
x lpeaks plus = []
x_hpeaks minus = []
x lpeaks minus = []
fig,ax=plt.subplots() #angle data plotting
ax.plot (B ang det, angle normalized, 'b')
largest val hpeaks = max(angle hPeaks.shape)
largest val lpeaks = max(angle 1Peaks.shape)
for y hvar in range(largest val hpeaks):
x _hpeaks actual = angle hPeaks[:,0] [y hvar]
y_hpeaks actual = angle hPeaks[:,1][y hvar]
if x hpeaks actual <= 0:
ax.plot(x hpeaks actual, y hpeaks actual, 'k+')
x_hpeaks minus.append(x hpeaks actual)
if x hpeaks actual >= 0:
ax.plot(x hpeaks actual, y hpeaks actual, 'r+')
x _hpeaks plus.append(x_hpeaks actual)
for y lvar in range(largest val lpeaks):
x lpeaks actual = angle 1lPeaks[:,0][y lvarl]
y_lpeaks actual = angle lPeaks[:,1][y lvar]
if x lpeaks actual <= 0:
ax.plot(x lpeaks actual, y lpeaks actual, 'g+')
x lpeaks minus.append(x lpeaks actual)
if x lpeaks actual >= 0:
ax.plot(x lpeaks actual, y lpeaks actual, 'y+')
x lpeaks plus.append(x lpeaks actual)
x lpeaks minus=np.sort(x lpeaks minus)
x_hpeaks minus=np.sort(x hpeaks minus)
x lpeaks plus=np.sort(x lpeaks plus)
x _hpeaks plus=np.sort(x hpeaks plus)

prlnt (ll ll)
print("File MD"+str(counter angle)+", angle:
"+'{:.lf}'.format(load_angle(counter_angle))+"°")

print("One-by-one detected black
peaks:"+str(x _hpeaks minus))
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print("One-by-one detected green peaks:
"+str(x_lpeaks minus))

print("One-by-one detected red peaks:
"+str(x_hpeaks plus))

print("One-by-one detected yellow peaks:
"+str(x_lpeaks plus))

plt.xlabel ('$BS (T)', fontsize=20)

plt.ylabel ('Sd\sigma {xx}/dBS (arb.u.)', fontsize=20)

plt.xticks (fontsize=15)

plt.yticks (fontsize=15)

plt.gcf().subplots adjust (bottom=0.15)

plt.gcf().subplots adjust(left=0.17)

plt.title("Signal ze souboru "+str(counter angle)+", uhel:
"+'{:.lf}'.format(load_angle(counter_angle))+"°", fontsize=20)

if plot angle sum == True:
x_hpeaks plus sum = []
x lpeaks minus_sum = []
largest val hpeaks sum = max(angle hPeaks.shape)
largest val lpeaks sum = max(angle 1Peaks.shape)
for y hvars in range(largest val hpeaks sum):
x _hpeaks actual sum = angle hPeaks[:,0][y hvars]
if x hpeaks actual sum >= O:
ax6.plot (x_hpeaks actual sum,
np.full(x hpeaks actual sum.shape, load angle(counter angle)), 'ro')
x _hpeaks plus sum.append(x hpeaks actual sum)
for y lvars in range(largest val lpeaks sum):
x lpeaks actual sum = angle 1lPeaks[:,0][y lvars]
if x lpeaks actual sum <= O0:
ax6.plot(x lpeaks actual sum,
np.full(x lpeaks actual sum.shape, load angle(counter angle)), 'go')
x lpeaks minus_ sum.append(x lpeaks actual sum)
x lpeaks minus_ sum=np.sort(x lpeaks minus_ sum)
x _hpeaks plus sum=np.sort(x hpeaks plus sum)

if custom peak delete == True:
if counter angle >= 14:
x _hpeaks plus sum=np.delete(x hpeaks plus sum, 2)

ax2.plot(x_hpeaks plus sum,
np.full(x hpeaks plus sum.shape, load angle(counter angle)), 'ro')

ax2.plot(x_lpeaks minus_ sum,
np.full(x lpeaks minus sum.shape, load angle(counter angle)), 'ro')

cosine = np.cos((np.pi/180)*load_angle(counter_angle))
if plot Bperpendicular == True:
ax3.plot(x_hpeaks plus sum*cosine,
np.full(x hpeaks plus sum.shape, load angle(counter angle)), 'bo')
ax3.plot(x lpeaks minus sum¥*cosine,
np.full(x lpeaks minus sum.shape, load angle(counter angle)), 'bo')
print("Negative magnetic field peaks for angle:
"+'{:.lf}'.format(load_angle(counter_angle))+"°:
"+str(x_lpeaks minus_sum))
print("Positive magnetic field peaks for angle:
"+'{:.lf}'.format(load_angle(counter_angle))+"°:
"+str(x_hpeaks plus sum))

datalist angle.append(x hpeaks plus sum)
sizelist angle.append(x hpeaks plus sum.shape)
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cosine))

np.

np.

np

np.

np.

np.

list y.append(np.full((last measurement data - 1),

if plot volt dependance == True:
ax4.plot((l/x_hpeaks_plus_sum),
np.full(x hpeaks plus sum.shape, cosine), 'ro')

counter angle += 1

if (plot angle sum & plot volt dependance) == True:
print("List of all detected peaks")
print(datalist angle)
print("List of shapes of these peaks")
print(sizelist angle)
print("Largest value on previous list")
largest val angle=max(sizelist angle)
print(largest val angle[0])
counter angle
array([])
array([1)

apkl
apk2
apk3
apk4
apk5
apk6

np.
np.
np
np.
np.
np.

for sup x

ax4
ax4
ax4
ax4
ax4
ax4
beql
beg2
beg3
beqg4
begb
beg6

counter angle original

.array([1)

array([1)

array([1)

array([])

in range(1l7):

for sup y in range(largest val angle[0]):
if sup y == 0:

apkl =

append (apkl,datalist angle[sup x]I[sup yl)
if sup y ==

apk2 =

append (apk2,datalist angle[sup x]I[sup yl)
if sup y ==

apk3 =

.append (apk3,datalist angle[sup x]I[sup yl)

if sup y ==

apkd =

append (apk4,datalist angle[sup x]I[sup yl)
if sup y ==

apk5 =

append (apk5,datalist angle[sup x][sup yl)
if sup y == 5:

apk6é =

append (apk6,datalist angle[sup x][sup yl)

pk _angle =
counter angle += 1

np.

np

np.

np

np.
np.

np.append(pk angle,load angle(counter angle))

.plot(1/apkl, list y, 'go')
.plot(1/apk2, list y, 'ko')
.plot(1/apk3, list y, 'bo')
.plot(1/apk4, list y, 'yo')
.plot(1/apk5, list y, 'co')
.plot(1/apk6, list y, 'mo')
polyfit ((1/apkl), list y, 1)

.polyfit((1/apk2), list y, 1)

polyfit ((1/apk3), list y, 1)

.polyfit((1/apk4), list y, 1)

polyfit ((1/apk5), list y, 1)
polyfit ((1/apké), list y, 1)
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ax4.plot(1/apkl, beql[0]*(1/apkl)+beql[l],'g
ax4.plot(1/apk2, beq2[0]*(1/apk2)+beqg2[1], 'k
ax4.plot(1/apk3, beqg3[0]*(1/apk3)+beq3[1],'b’
ax4.plot(1/apk4, beqd[0]1*(1/apkd)+beqd[1],'y
ax4.plot (1/apk5, beg5[0]1*(1/apk5)+beqg5[1],'c
ax4.plot(1/apk6, beqg6[0]*(1/apk6)+beqg6[1l],'m
print("Equation of first peak set (green): "
+str(beql[0] [0])+" * x + "+str(beql[1l]1[0]1))

print("Equation of second peak set (black): "
+str(beqg2[0] [0])+" * = + "+str(beq2[1]1[0]1))

print("Equation of third peak set (blue): " +str(beg3[0][0])+"
* 2 + "+str(beq3[1]1[01))

print("Equation of fourth peak set (yellow): "
+str(beqg4 [0] [0])+" * = + "+str(beq4[1]1[0]1))

print("Equation of fifth peak set (cyan): " +str(beg5[0][0])+"
* 2 + "+str(beg5[1]1[01))

print("Equation of sixth peak set (magenta): "
+str(beqg6[0] [0])+" * = + "+str(beqg6[1l]1[0]1))

if run angle comparison == True:

fig5, ax5=plt.subplots()

plt.axis([Fr_comp min, Fr comp max, -8.50, 59.3])

plt.xlabel ('$BS (T)', fontsize=25)

plt.ylabel ('sUhels (°)', fontsize=25)

plt.title("Uhel od
"+'{:.lf}'.format(load_angle(counter_angle_original))+"° do
"+'{:.lf}'.format(load_angle(last_measurement_data))+"°, vyvoj s B",
fontsize=25)

plt.xticks (fontsize=25)

plt.yticks (fontsize=25)

fig6, ax6=plt.subplots()

plt.axis([-0.275, 0.275, =-8.50, 59.31)

plt.xlabel(r'S$B {\bot}$ (T)', fontsize=25)

plt.ylabel ('sUhels (°)', fontsize=25)

plt.title("Uhel od
"+'{:.lf}'.format(load_angle(counter_angle_original))+"° do
"+'{:.lf}'.format(load_angle(last_measurement_data))+"°, vyvo] s
kolmou slozkou B", fontsize=25)

plt.xticks (fontsize=25)

plt.yticks (fontsize=25)

counter angle = counter angle original
while counter angle <= last measurement data:
loaded angle data = load angle data(counter angle)
AngleData =
np.loadtxt (open(loaded angle data,'r'),skiprows=30)
loaded offset = load offset(counter angle)

B ang = (AngleDatal[:,0])+loaded offset
ds ang = AngleDatal[:,1]
B ang det = B ang
ds _ang det = ds_ang
B ang = B ang[np.logical and(-Fr_val<B ang,B ang<Fr_ val)]
B ang det =
B ang det[np.logical and(Fr comp min<B ang det,B ang det<Fr comp max) ]
ds ang = ds_angl[np.logical and(-Fr val<B ang,B ang<Fr val)]

21



ds ang det =
ds ang[np.logical and(Fr comp min<B ang,B ang<Fr comp max)]
ds smooth = ds_ang det

angle normalized = []
angle max = abs(max(ds_smooth, key=abs))
for pvar in ds_smooth:

angle normalized.append((((pvar/angle max)*multiplicator angle compari
son)+load angle(counter angle)))

cosine = np.cos((np.pi/180)*load_angle(counter_angle))

if (plot angle sum & plot volt dependance) == True:
apkl val = (np.nonzero(B ang det[:,None] == apkl)) [0]
apk2 val = (np.nonzero(B ang det[:,None] == apk2)) [0]
apk3 val = (np.nonzero(B ang det[:,None] == apk3)) [0]
apk4 val = (np.nonzero(B ang det[:,None] == apk4)) [0]
apk5 val = (np.nonzero(B ang det[:,None] == apk5)) [0]
apk6 _val = (np.nonzero(B ang det[:,None] == apko6)) [0]

if counter angle ==
apkl val = apkl vall[0]

apk2 val = apk2 vall[0]
apk3 val = apk3 vall[0]
apk4 val = apkd4 vallll]
apk5 val = apk5 vall[0]

apk6 val = apk6 vall[0]
elif counter angle ==
apkl val = apkl vallll]

apk2 val = apk2 vall[0]
apk3 val = apk3 vall[0]
apk4 val = apk4 vall[0]
apk5 val = apk5 vall[0]

apk6 val = apk6 vall[0]
elif counter angle ==
apkl val = apkl vall[0]

apk2 val = apk2 vall[0]
apk3 val = apk3 vall[ll]
apk4 val = apk4 vall[0]
apk5 val = apk5 vallll]
apk6 val = apk6 vall[0]

elif counter angle ==
apkl val = apkl vall[0]

apk2 val = apk2 vall[0]
apk3 val = apk3 vall[0]
apk4 val = apk4 vall[0]
apk5 val = apk5 vallll]
apk6 val = apk6 vall[0]
else:
apkl val = apkl vall[0]
apk2 val = apk2 vall[0]
apk3 val = apk3 vall[0]
apk4 val = apk4 vall[0]
apk5 val = apk5 vall[0]
apk6 val = apk6 vall[0]

ax6.plot (B _ang det[apkl val]l*cosine,
angle normalized[apkl vall, 'kx'")
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ax6.plot (B_ang det[apk2 val]l*cosine,
angle normalized[apk2 val]l, 'kx')

ax6.plot (B _ang det[apk3 vall]l*cosine,
angle normalized[apk3 vall, 'kx')

ax6.plot (B _ang det[apkd4 vall]l*cosine,
angle normalized[apk4 vall, 'kx')

ax6.plot (B _ang det[apk5 val]l*cosine,
angle normalized[apk5 vall, 'kx')

ax6.plot (B_ang det[apk6 val]l*cosine,
angle normalized[apk6 vall, 'kx')

ax5.plot (B _ang det, angle normalized, 'b'")
ax6.plot (B _ang det*cosine, angle normalized, 'r')

if run overlap == True:
Ef = Ef start
file title = ‘Ef_Sim/Ef_' + '{:.1f}".format(Ef*¥1000) +
'meV.npz'

Loaded data = np.load(file title)

ds xx normalized = []
dsval max = abs (max(Loaded data['ds xx'], key=abs))
for dsvar in Loaded data['ds xx']:

ds_xx_normalized.append(((dsvar/dsval_max)*2.2)+load_angle(counter_ang
le))

minus B = -1*Loaded datal['B"'][::-1]
minus ds = ds_xx normalized[::-1]
plus B = Loaded data['B']

plus ds = ds_xx normalized

ax5.plot(minus_B/cosine, minus ds, 'k', linewidth=0.75)
ax5.plot(plus_B/cosine, plus ds, 'k', linewidth=0.75)

del Loaded data.f
Loaded data.close()

counter angle += 1

plt.show()
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Priloha 3 - Zdrojovy kod pro analyzu
Shubnikovych-de Haasovych oscilaci

# -*- coding: utf-8 -*-

import numpy as np

from scipy.constants import e, pi,c, Boltzmann as kb, m e, h
from scipy import integrate
from scipy import signal

from scipy import optimize
import peakdetect as pk

import matplotlib.pyplot as plt
import Graphite Functions as gf
import FittingFunctions as ff
import time

def load data(dummy counter): #Containt measurement data locations
switcher={
1: "2008-09-29 Natural Graphite - SdH temps/01 100K-
285GHz.dat",
2: "2008-09-29 Natural Graphite - SdH temps/46 15K-
285GHz.dat",
3: "2008-09-29 Natural Graphite - SdH temps/35 07K-
285GHz.dat",
4: "2008-09-29 Natural Graphite - SdH temps/45 05K-285GHz.dat"
}
return switcher.get (dummy counter, "Error: File does not exist'")
f = 285 #Measurement frequency
T = [100, 15, 7.5, 5] #Temperatures during measurement
det B min = 1 #Minimal magnetic field for plotting
det B max = 7 #Maximal magnetic field for plotting

color = [lrl, lbl, lgI, lml]
counter = 2 #From which file to start
smooth const = 15 #constant for data smoothing

datalist s = []

fig,axl=plt.subplots()

plt.xlabel (r'$BS (T)', fontsize=25)

plt.ylabel (r'Sd\sigma {xx}/dBS (arb.u.)', fontsize=25)
plt.title(r'$f$="+str(f)+' GHz, srovnani dat derivace optické
konduktivity', fontsize=25)

plt.xticks (fontsize=25)

plt.yticks (fontsize=25)

fig,ax2=plt.subplots()

plt.xlabel (r'$BS (T)', fontsize=25)

plt.ylabel(r'S\sigma {xx}$ (arb.u.)', fontsize=25)

plt.title(r'$£f$ = '"+str(f)+' GHz, srovnani dat optické konduktivity',
fontsize=25)

plt.xticks (fontsize=25)

plt.yticks (fontsize=25)

while counter <= 4:
loaded data = load data(counter)
DataFile = np.loadtxt (open(loaded data,'r'),skiprows=30)

B exp=DataFile[:,0]
ds exp = DataFilel[:,1]
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if counter ==
B exp = B exp[::-1]
ds exp = ds_expl::-1]
B exp det = B exp
ds exp det = ds_exp
B exp = B expl[np.logical and(-16<B exp,B exp<1lo6)]
B exp det =
B exp det[np.logical and(det B min<B exp det,B exp det<det B max)]
ds exp = ds_explnp.logical and(-16<B exp,B exp<l16)]
ds exp det =
ds exp[np.logical and(det B min<B exp,B exp<det B max)]
s _exp det = integrate.cumtrapz(ds exp det,B exp det)
B exp det2 = B exp det[1:]
ds smooth = ff.smooth(ds exp det, smooth const)

s_smooth = s exp det
Integration normalized = s smooth
Derivation normalized = ds_smooth

lin params=np.polyfit(B exp det2,Integration normalized,1)
base=ff.smooth(Integration normalized, 501)
Integration normalized = Integration normalized - base

peaks = pk.peakdetect(Integration normalized, B exp det2,
lookahead=10, delta=le-9)

lPeaks = np.array(peaks[l])

datalist s.append(lPeaks[:,1]1[0])

hPeaks = np.array(peaks[0])

datalist s.append(hPeaks[:,1]1[0])

peaks all = pk.peakdetect(Integration normalized, B exp det2,
lookahead=5, delta=5e-7)

hPeaks all = np.array(peaks all[0])

axl.plot (B _exp det,Derivation normalized, color[counter-1],

label = (str(T[counter-1]1)+' K'))
ax2.plot (B _exp det2,Integration normalized, color[counter-1],
label = (str(T[counter-1]1)+' K'))

fig,ax=plt.subplots()

ax.plot (B exp det2,Integration normalized+base,
label=r'S\sigma {xx}5")

ax.plot (B exp det2,base, label='Baseline')

ax.plot (B exp det2, Integration normalized, label =
r'$\sigma {xx}$ background-corrected')

#ax2.plot(hPeaks_all[:,O], hPeaks allf[:,1], 'ro')
plt.xlabel ('$BS (T)', fontsize=16)
plt.ylabel ('Microwave absorption (arb. u.)', fontsize=16)

plt.title(r'$f£$="+str(f)+' GHz, S$TS="+str(T[counter-1]1)+' K',
fontsize=106)

plt.xticks (fontsize=13)

plt.yticks (fontsize=13)

plt.legend(fontsize=14)

fig,ax5=plt.subplots()
counter aux = 0
sizelist = []
while counter aux < len(hPeaks all):
sizelist.append(counter aux+l)
counter aux += 1
params=np.polyfit(l/hPeaks_all[:,O],sizelist,l)
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line = params[O]*(l/hPeaks_all[:,O]) + params[1]

ax5.plot(1/hPeaks_all[:,O], line, color[counter-11)

ax5.plot(1/hPeaks_all[:,O], sizelist, 'ro')

plt.xlabel('$1/BS (T)', fontsize=16)

plt.ylabel ('Peak number', fontsize=16)

plt.title(r'Peaks position, S$TS="+4+str(T[counter-1]1)+' K',
fontsize=106)

print("Function for T="+str(T[counter-1])+"K:
"+str(params[0])+"*x+"+str (params[1]))

counter += 1

print("Peaks list for temps:'")
print(datalist s)

min temp = datalist s[2]

print(min temp)

axl.legend(fontsize=20)
ampl=np.array([8.4E-5,6.18E-5,2.41E-5])
Temp=np.array([5,7.5,15])

Temp2 = np.arange(3,30,0.1)

def Dingle(T,TO,Amstar): #Fitting function calculation
return T/TO * np.sinh(Amstar)/np.sinh(Amstar*T/TO)

Tparams,desv_est = optimize.curve fit(lambda T,Amstar:

Dingle(T,Temp[0] ,Amstar), Temp,ampl/ampl[0])

fig,axl=plt.subplots()

axl.plot(Temp,ampl/ampl[0], 'ro')

axl.plot(Temp2, Dingle(Temp2, Temp[0],Tparams[0]))

plt.xlabel (r'$T$ (K)', fontsize=16)

plt.ylabel(r'$ (d\sigma {xx}/dB) {T}/(d\sigma {xx}/dB) {Tmin}$ (-)',
fontsize=106)

plt.title('Velikost amplitudy v zavislosti na teplote', fontsize=16)
A = (2% (pi**2)*kb*5)/ ((h/2%pi) *e*2)

print (Tparams)

print(desv_est)

print (A)

result=(Tparams[0]/A)/m e

print(result)

fig,ax3=plt.subplots()

ax3.plot(T[1], datalist_s[O]/min_temp, "bo", label = '15 K'")
ax3.plot(T[2], datalist_s[l]/min_temp, "go", label = '7,5 K')
ax3.plot(T[3]1, datalist_s[Z]/min_temp, "mo", label = '5 K'")

plt.xlabel (r'$T$ (K)', fontsize=16)

plt.ylabel(r'T/Tmin (arb.u.)', fontsize=16)

plt.title('SdH amplitude height in dependance on temperature',
fontsize=106)

ax3.legend(fontsize=14)

ax2.legend(fontsize=20)

fileName="Experimental data/004 Graphite Suhner.dat"

Data = np.loadtxt(open(fileName,'r'), skiprows=30)

B exp=Datal:,0]

ds exp=Datal:,1] #Derivative of conductivity

dsy exp=Datal:,2]

s_exp = integrate.cumtrapz(ds exp,B exp) #conductivity, integrating
reduces the length of the array by one

B exp2= B exp[l:] #reducing the magnetic field by one entry
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''"'"Selecting the magnetic field range of the date'''

arrl= np.flatnonzero(np.logical and(B exp>0.68,B exp<l))
arr2=arrl

B p=B explarrl]

ds p=ds explarrl]

B p2=B exp2larr2]

s p=s_explarr2]*1E6 #1E6 to get the signal in the order of 1El
ds smooth=ds p

s _smooth=s p

''"'"subtracting the baseline '''

#base by linear fit

lin params=np.polyfit(B p2,s smooth,1)
base= lin params[1l] + lin params[0]*B p2
s _smooth = s smooth - base

''"!" Getting the local maxima ''"'

B max,i max=ff.Bminima(-1*s smooth,B p2,Bwindow=0.01) #multiplying by
-1 to get the maxima.

print('Bmax ', B max)

''""Calculating the Fourier transform'''

#Algorithm made by Jorge. Not good results as there is no windowing of
the data

X,Y,x2,y2=ff.fourier SdH(s smooth,B p2) #x2 = 1/B. y2= rearanged

s _smooth

#HiH#

#calculating the Fourier transf. with other algorithm

# found in page https://dsp.stackexchange.com/questions/24680/why-is—
the-magnitude-of-the-second-component-of-my-fft-spectrum-always—-the-
large?rg=1

#for zero padding the signal

fexponent for the next power of two higher than the length of the
signal. for instace, len(y2)==10, pad=4, 2**(pad)=16. padded y2:
(v2(01,...,vy2(91,0,0,0,0,0,0,0]

pad= np.loglO0(len(y2))/np.logl0(2)

pad=int (pad)+1

# using Hann window and padding

freq, spectrum = signal.periodogram(y2, window="hann", fs=1/(x2[1]-
x2[0]1), nfft=2*%**pad)

#Physical parameters for the Fourier transform

mc0=0.06*m e #effective mass of the carriers at the H point of
graphite, in kg

f=283.2E9 #Frequency of the measurement in Hz

w=2*np.pi*f # Microwave frequency in Hz

wcO= e*B p/mcO #cyclotron frequency w.r.t the magnetic field. in Hz

fig,ax=plt.subplots()

ax.plot (B exp,ds exp*3333)

plt.xlabel ('$BS (T)', fontsize=20)

plt.ylabel (r'Sd\sigma {xx}/dBS (arb.u.)', fontsize=20)
plt.xticks (fontsize=13)

plt.yticks(np.arange(-1, 1.1, step=0.2), fontsize=13)
plt.axis([-1.1,1.1, -1.1, 1.11)

plt.title('$£=283.2$% GHz, $T=55 K', fontsize=20)
plt.gcf().subplots adjust(left=0.15)
plt.gcf().subplots adjust(bottom=0.14)
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fig,ax=plt.subplots()

ax.plot(B p,ds smooth*3333)

plt.xlabel ('$BS (T)', fontsize=20)

plt.xticks (fontsize=13)

plt.yticks (fontsize=13)

plt.axis([0.66,1.02, =0.4, 0.41])

plt.ylabel ('Sd\sigma {xx}/dBS (arb.u.)', fontsize=20)
plt.title("Vybrana oblast dat SdHO",fontsize=20)
plt.gcf().subplots adjust(left=0.15)
plt.gcf().subplots adjust(bottom=0.14)

fig,ax=plt.subplots()

ax.plot (B p2,s smooth+base, label=r'S\sigma {xx}S$")
ax.plot(B p2,base, label='Zakladni linie')
ax.plot (B p2,s smooth, label=r'S\sigma {xx}$ s korekci')
plt.xlabel ('$BS (T)', fontsize=20)
plt.ylabel('S\sigma {xx}$ (arb.u.)', fontsize=20)
plt.title("Numericka integrace vybrané oblasti",fontsize=20)
plt.xticks (fontsize=13)

plt.yticks (fontsize=13)

plt.legend(fontsize=15)

plt.gcf().subplots adjust(left=0.15)

plt.gcf().subplots adjust(bottom=0.14)

fig,ax=plt.subplots()

ax.plot(x2,vy2)

plt.xlabel(r's$1/Bs (T$S"{-1}%)', fontsize=20)
plt.ylabel('S\sigma {xx}$ (arb.u.)', fontsize=20)
plt.title("Prevracena hodnota $BS pro $\sigma {xx}S$",fontsize=20)
plt.xticks (fontsize=13)

plt.yticks (fontsize=13)

plt.axis([0.95,1.5, =-0.5, 0.5]1)

plt.gcf().subplots adjust(left=0.15)

plt.gcf().subplots adjust(bottom=0.14)

#FFT using PSD

fig,ax=plt.subplots()

ax.plot(freq,np.abs (spectrum) *645)
plt.axis([0,40,0,750*np.max(np.abs (spectrum))])

peak x, peak y= freql[np.argmax(np.abs(spectrum))],
645*np.max (np.abs (spectrum))

dx= ax.get xlim() [1]-ax.get xlim() [O] #length of the plot in the x
axis

ann_text= r'SB F = $' + '"{:.2f}'.format (peak x) + ' T'
plt.annotate(ann_ text, xy=(peak x,peak y), xytext=(peak x+dx*0.1
,peak y) ,arrowprops=dict (arrowstyle="—-|>", facecolor="black', relpos=(0,
0.5)), fontsize=13)

plt.title('Fourierova Transformace', fontsize=15)

plt.xlabel ('Frekvence FT (T)', fontsize=15)

plt.ylabel ('Amplituda FT (arb. u.)', fontsize=15)

plt.xticks (fontsize=13)

plt.yticks (fontsize=13)

plt.show()

28



