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1. Einleitung

Die optischen und dielektrischen Eigenschaften von FestkSrpern

sind iiber die Kramers—Kronig-Beziehungen!,2

9 wfz(m)
fl(wo) = fl(m) # =i B J —— dw
m 2 2
W=
0
0
£ (w)
fz(m)=—2—wQPl e
0 m 2 2
wo=w

f(w) = fl(m)+if2(m) miteinander verknﬁpfeﬁ z.B. 1ist E(w) = £(w) = el(w)+i€2(w)

A
oder f(w) = n(w)+ik(w).3*%*5 In manchen Fillen kénnen neben den Integralen noch

weitere Terme auftreten.'»!3

Daraus folgt, daB man bei Kenntnis von fl(w) die zugehdrige Funktion fz(w)
berechnen kann bzw, umgekehrt. Im folgenden wird ein Programmsystem be-
schrieben, daB die Berechnung der optischen Konstanten aus Reflexions-,
Transmissions— bzw. Absorptionsdaten erlaubt. Die besonderen Eigenschaften
dieses Systems sind a) der geringe Zeitbedarf der Rechnungen, b) der on-line
AnschluB, der eine schnelle "Riickkopplung'" zwischen Berechnung und Auswerter
erlaubt. Das System besteht aus zwei Programmen: a) einem in der IBM des
DESY-Rechenzentrums resident gespeicherten Fortranprogramm, das eine erweiterte
und fiir den on-line Verkehr modifizierte Version von KRKRAN ist® und b) einem
in PDP-Assembler geschriebenen (aus dem Programm DSPLAY abgeleiteten’) Pro-
gramm (KRAMER) in der PDP 8/e der Gruppe F 41. Das Programm KRAMER steuert
die PDP als Terminal, setzt den Display auf, stellt die Daten fiir die IBM zur
Verfiigung etc. Die IBM {ibernimmt die gesamte Rechenarbeit (Vorbereitung der

Daten, Integralauswertung, Berechnung der optischen Konstanten),8,9,10

Komplexe Grofen werden mit " bezeichnet



In 2. Berechnung physikalischer GroBen wird auf den Zusammenhang zwischen

Real- und Imagindrteil der dieletrischen Funktionen (und abgeleiteter Grofen)

eingegangen.

Das Kapitel 3. Kramers—Kronig-Integral beschreibt die benutzte Mathematik

zur Losung der auftretenden Integrale, das dazu entwickelte Rechenprogramm
und Testergebnisse mit dem explizit berechenbaren Oszillatormodell, das

eine quantitative Fehleranalyse erlaubt.

SchlieBlich stellt 4. On-line Benutzung der Programme die Benutzungsanleitung

fiir das gesamte Programmpaket dar.



2. Berechnung physikalischer Grdfen

2.1 Vorbemerkung

Durch Messungen ist von komplexen physikalischen Funktionen oft entweder nur der
Real- oder nur der Imagindrteil bekannt, und zwar nur in einem begrenzten Bereich

0< < X <X < « (x = Energie, Frequenz, Weg, ...). Real- und Imaginidrteil

X .

min — max

der komplexen Funktionen sind jedoch durch Kramers-Kronig-Beziehungen miteinander
verknlipft, die es gestatten, den einen Teil aus dem anderen zu berechnen.* Zur
Berechnung des Realteils aus dem Imagindrteil (oder umgekehrt) ist es aber er-
forderlich, den Verlauf der betreffenden Funktion fiir den gesamten Bereich des
Arguments zu kennen. Liegen in bestimmten Bereichen keine Daten vor, dann

sind die MeBwerte dort durch geeignete physikalisch sinnvolle Extrapolationen

zu ersetzen.

Auf diese Weise ist es moglich, etwa aus dem Realteil eine komplexe Funktion
komplett zu berechnen und mit deren Hilfe weitere abgeleitete GriBen.
Dies wird in den folgenden Abschnitten fiir die dielektrischen Eigenschaften von

Festkdrpern verdeutlicht.

Es wird vorausgesetzt, daB die bekannte Funktion punktweise vorliegt.

Diese Aussage gilt unter der Voraussetzung der Lsbarkeit der dabei auf-
tretenden Integrale, Siehe hierzu die Voraussetzungen unter 3. Kramers-—

Kronig-Integral,




2.2 Dielektrische Funktionen

Es werden folgende Funktionen betrachtet:

- komplexe Dielektrizit&tskonstante : g(w) = £,(W) + (& (w)

- komplexer Brechungsindex g l/’\?((‘-’) = n(w) + ¢ K(w)

- komplexe Reflektivitit : $(h» :'ﬂ/ﬁ§23' Q‘QGO)
(bn?w = 5 nR + ( Ow) )

- komplexe Transmissivitidt E E (W) = Jﬁ eL@C“’D
(&%(m)= i-,KnTcw)n @(w))

- komplexe Energieverlustfunktion 2(.:.;54 = RE[E(GJ } + IM[E(O-’)—]

Ferner als abgeleitete GroBen

kE [eV -
- Absorptionskoeffizient : ’LL(E) = 2_/2’&_?3['62—] [ //Oscm 4]
EleV]
- Summenregel : Ne{}' 2_7172?5—2 J E- &2(5) dE’
(Anzahl Elektronen/cm?)
P A EleV]
/ m
Negr =2h?” L_e_f £, () dE'
2 (Anzahl Elektronen/Molekiil)
- ;z,eee%./fd"-y-—’g *)
EleV]
[3= Numerischer Wert von J E"EZ(E')'C{E,]
E[eV] °
2 n dE'
= Summenregel11 : soeﬁ?(&—) = /1 + T gz(E)-—E_T

o]

*) A o Atom- b, Molekul gzwtc/lf
P Dichte l_—% cm ]



2.3 Zusammenhang zwischen den dielektrischen Funktionen

-1
2.3.1 Berechnung von ii(w), £(w), &€ (w) aus &(w)

(1) Brechungsindex: 1i(w)

A 2 A .
n = E =E4+L52
A=y E(Veie ve,) + i $Uener - &)

(2) Reflektivitit #(w)

+ ~
- fiir E l_Einfallsebene (rs)

———

P A 2
v = E —sing — Cos@
s

}’é—sinzqv + cos

->
- fiir E || Einfallsebene (fp)

A A w
E,-Cos(p—- E—sm?

= A
E-cosp + Y £ —sinch

(3) Energieverlustfunktion 1/£(w)

A
%

A 4

& 1 Sime————=
E4+LE_2

VARR S - S DU >
EL+ES E5+ES

(4) Absorptionskoeffizient p(E)

- ZE[QVJ , l<
M 41,9732,

_ Z'EIQVJ AR 2! :
- /’,97_32’ VZ( €4 +62 64)




2.3.2 Berechnung von £(w) aus n(w), f(w), g™l (w)

(1) aus n(w)

& = % = (n*-k*) + (2nk

A /[ R@ é\"’ . Im 2—1
] = N
BT T [Ref]2+[Imd]?  [ReBAT?+[Tm]>

(3) aus ?S(w)

A YE sin’qp - cosq

p=—

4y‘-
S
y A“St'nz(ro +cos¢

\'g-slfnz?? =aq+ib N g,= a_z—bz+.sin2ci>

£, = 2ab
2 (V" weosg) = VT ~cosq
cos ¢ +(4+7) Y (4-7)

P

1+ Yscos@ + (3 5ih©

1

Cosp »
¥ 1~ vscos0 = vy sin®©

4 - Tsz + 2iv7s sn®

—

COS(’O- /1- 2'{__5(_‘03@ " 4_52

cosq + (A-v5?)
A= 2'1'5@5@-!»132

L = 2cosp 1y sin®
i —21‘5c05@+'r:32

, &
g,= a*-b*+ sin'Q

€2= Zab

(n%>

©



(4) aus ?p (w)

A 1 4+, A .
g =—— 0P /2 —sin?
Cos¢p A/{-y-g (f)
=A

A = 4 A+¢P -’1 7/ « f 7
—cos(]o /I--?‘P - CoSZ(F CQ'.HBJ

a’,(), cma[og 2 a,b gemdﬁ 3)



2.3.3 Berechnung von fi(w) aus E(w,d)

1, i

& N

¥ i
Sk

Lost man die Maxwellschen Gleichungen fiir die durch eine diinne absorbierende
1,/2

Schicht der Dicke d transmittierte Amplitude £ =T exp(i0), so erhdlt man

T und © in Abhdngigkeit von n (senkrechter Einfall)l“:

I _ I'/\ , k2

[ (ak) = 16 T D M )
kG +nd

@("h[‘) = CU’C'I'OV) kD-nC

mit

C - Gﬂ{((hwti)erkz)CosN + Zk(mi) Sin N;
~e‘f“’[ ((n-1)-k*) cos N - 2k (n-1) siw N

D - e,ul/ ((n+1)"=K) i N ~2k (n+1)cos Nf

4_@/“/((!/; //) l( SMN+21((V)~1)COSN}
-%4d N-Ynd

Da (1) nicht explizit hach n und k aufgeldst werden kann, wird ein dquiva-

lentes Gleichungssystem iterativ geldst16:

Il
@}

(2) TEX =~ Pn,;k)

|
o

OKRKR - 0(n,k) =



T ist die ge sene transmittierte Intensitidt und 0O die daraus mit
- gemes ten KRKR m

Hilfe einer Kramers-Kronig-Analyse berechnete Phase.
Mit den Werten von n, und kj werden bessere Werte zur Ldsung von (2)

n. = n.+An, und k. = k.+An bestimmt.
1+1 1 1 1+1 'y

T Ty (5)bn+ (3%
AT =1 ~I("L.')k°) (311 A, (ak/t
20 %

5 o Y An; + A
A0 = OO tiyk) / ’()k
L=O,i,---
Fiir den ersten Punkt ﬁ(wl) miissen die Startwerte no(ml) und ko(m]) vorgegeben
werden, fiir alle weiteren Punkte ﬁ(wj) wird die Ldsung von (2) fiir den vorher-
gehenden Punkt als Startwert genommen, Das Fortran—Programm zur Ldsung von (2)

wurde von P.-0. Nilssonl®,19 zur Verfiigung gestellt und fiir den Fall einer

freitragenden Schicht abgedndert.



2.4 Extrapolation fiir niedrige Energien

Die Extrapolation fiir niedrige Energien geschieht durch Einfiihrung von

physikalisch sinnvollen Funktionswerten:

Extrapolation von x=0 bis x=x , :
min

Bei Absorptions- und Transmissionsdaten liegen MeBwerte fiir niedrigere Energien
oft nicht vor. In diesem Fall ist es am gilinstigsten, ungefidhre Werte fiir die
fehlenden Punkte durch Kramers-Kronig-Analyse von Reflexionsdaten zu erzeugen,
die dann unter Umstdnden an die Mefwerte angepaBt werden miissen. Bei Metallen
kann die Extrapolation fiir sehr kleine Energien mit Hilfe der Drude-Parameter

des betreffenden Materials durchgefiihrt werden.

Es schlieBen sich die Punkte der vorgegebenen Funktion an. Eventuelle Liicken
zwischen bekannten Bereichen konnen durch Einfiihrung von Zwischenpunkten

geschlossen werden.



2.5 Extrapolation flir hohe Energien

2.5.1 Ubergangsbereich (bei Reflexionsdaten)

Gemessene Reflexionswerte bei fast senkrechtem Einfall liegen fiir Photonen-
energien hw {iber ca. 30 eV - 50 eV selten vor. Die Extrapolation mit einer
analytischen Funktion nach dem Modell freier Elektronen (s. 2.5.2) ist bei
diesen Energien noch sehr problematisch.!” Die Ergebnisse werden im allgemeinen
wesentlich besser, wenn man filir einen Ubergangsbereich Reflexionswerte mit Hilfe
von Absorptionsdaten mit einer vorherigen Kramers—-Kronig-Analyse berechnet und

die Werte ndtigenfalls an die MeBdaten anpafBt.

2.5.2 Extrapolation filir sehr hohe Energien

2: Wir gehen aus von der komplexen Dielektrizitdtskonstanten.

Als Ndherung in Festkdrpern und Gasen gilt:

A 2 fi
E(w) = 1+ wp JZ (wp-w?) - il

5 _ 4uNe?

mit w < = Plasmafrequenz
P

N:Elektronen/cm3
e:Elektronenladung

m: Elektronenmasse

fw. = E.-E :Energiedifferenz des Ubergangs j
J J o
T, :Halbwertsbreite des Ubergangs j
if, =1 fj = Oszillatorstidrke des Ubergangs j
J
Fiis <u>>aﬁ,5' folgt
2 ki
A @ ANE B
Ew) = 1-Gatis (r "th‘})
Far w»wp  folgt
p 1o
2.
W,
64((0)-— /’ s ——C:J%
wp
62(“3 o __EE_




_]2__

Fiir die abgeleiteten GréBen gilt folgendes (vgl. Kapitel 2.3.1)

i i~ AL G () ] 1 A g
NPRTIEL 2 i
ko ~AVE )T ~EE] - 25

2
[,
n(&)) -1 ~ _'T(E_z

wal
k(w) ~ Ef;)—;;

w'l.
gl Reé™ ~ - A m(/f_._ﬁ)(/f-p&-‘i) i wp’
(4_ wpt 2+(w‘r)2 ! A+ e
w? w3
2
r
T b b %ﬁf wpl”
242 e 2 ™ 2
(4_'_::)%) +(ww3) @
2
Re€™ =4 ~ Tc:%
2m
Imé" —ﬁ—c::)ai

tape . . 2 e
)/4-5%_—50»390 +c_%£_; ~ cosep )//f.. “p . =

A
f‘s ; Tg o~ —— — Cosp o™ (.\)3”:052::,0ﬁ
- )/ dto. + cosep / dto. + /1
Hit Wp K W:Cos {6(36 :
2 2
A - wf 5 + mPr‘ A
¥ ~ 2wt sy 2w3osie ( T = Tcos® + £¢sin@]

1+




>
o

=

._.13...

1

.t 1 ¥ . wptl”
A )C"“F '/(4 Sm(f "' ‘ %EZL— A- gg‘ - 7//] - wb::ss'«'p ¢ wfcasle
P W * 1 1
(A"Z)%-)C”‘f +~/ oo /iu%ﬁ/ dfo.
Ni‘}' Cu/.,(( [0 Cos(lo -lro(jf 2’__,
2 (2as"~ “-/1) iosg_

w 1 .
’TF o5 Tuj;_ 2:os"cp 4)

S
w (A-2cos)
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3. Kramers—-Kronig-Integral

3.1 Cauchyscher Integralsatz

Die Kramers-Kronig-Beziehungen leiten sich aus dem Cauchyschen Integralsatz ab: 12

Fiir eine komplexe Funktion f mit komplexem Argument X

A
A A » A
&) = £,(8) + £(K)
gilt unter den Voraussetzungen
- £(x) sei im oberen x-Halbraum holomorph
- E(x) sei stetig (auf der reellen Achse)

- f(=) sei endlich = %m

der Cauchysche Integralsatz:

A A A A% A
'F(xk)—Jf’oaz,’z [ [ 4 - ({(X)ﬁfm) (3.1)

Xt ¥ - X
k
@,

mit folgendem Integrationsweg:

reelle Achse

Der Pol ﬁ=xK auf der reellen Achse wird hierbei in der unteren Halbebene um-

gangen. Das ist mdglich, weil die Singularitdten von f(x) in endlichem Abstand

von der reellen Achse liegen miissen (sonst widre f(x) dort nicht stetig).



Der Weg C, besteht aus einem Halbkreis mit Radius R.
Auf diesem Wege gilt

A (

£-x,= Rel |

Daraus folgt

){ﬁ——z [C{?

Damit verschwindet das Integral lidngs C0
N x . A
[ ('F(X -F(oo}) = jic{(f?[_f(xk,;ge“f’) _-F(oo)]

fiir Roe in dem MaBe, wie sich %(ﬁ) dem Wert Em nihert.
Ebenfalls verschwindet das Integral lidngs CZ’ da es durch einen Halbkreis
in der oberen Halbebene geschlossen werden kann und keine Singularititen im

Innern enthidlt.

Die halbe Summe der Integrale iiber C] und C2 wird als Hauptwert bezeichnet:

——[ ) +[ i g(%)
AP F ey
2.
Damit ergibt sich:
A +02 A
A
(x)-
]C(XK)"‘)(oo :‘/f—. _de (3.2)
JI-L "'Xk

s i . . A .
Aus physikalischen Griinden wird nun angenommen, daf f_, reell ist.

Aufspalten von (3.2) in Real- und Imagindrteil liefert:

+ 00

{4(XK)—-FQO = % ’ PJ_-FZ—(&O(X
-4 X—Xk

+00
oA 160~ fo
faboc =mgp P)S =

-—00



Durch die Substitution x»>-x auf dem Integrationsweg von -« bis O sowie
unter den Voraussetzungen
£,0-x) = £,(x)

f2(—x) =—f2(x) (analytische Fortsetzung von

f fiir reelle x fiir x<0)

ergeben sich die Dispersionsrelationen:

oo

.f .ol
{A(YK)"'{“, = % Pf );22_(22 4 (3.3a)
4 K

o000 ="%'Pf "“i’f’f")’(;{w) olx (3.3b)
o K

Bei Reflexions— und Transmissionsmessungen wird nicht der Imagindr— oder Real-
teil einer komplexen Funktion bestimmt, sondern ihr Absolutwert. Die zugehdrige
Phase ist in diesem Fall nicht eindeutig durch die Kramers-Kronig-Beziehungen
gegeben und es sind zusdtzliche Terme neben dem eigentlichen Dispersionsinte-

gral mdglich." Ob und wie diese Terme beriicksichtigt werden miissen, folgt aus

physikalischen Uberlegungen.

Bei der Phase der Reflektivitit treten zusdtzliche Terme nicht auf!®, wihrend
bei der Phase einer durch eine Schicht der Dicke d transmittierten Welle zum
Dispersionsintegral ein Summand hinzu kommt, der die Phasendnderung auf einem

Weg d ohne die Veridnderungen durch die Schicht beschreibt.

{IXK) = =2 P X"(ﬁ(x)hfoo)otx +>‘2—Ko(, (3.3c)

T X2 — X,

o
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3.2 Voriiberlegungen zur Berechnung der Dispersionsintegrale

Aus Vereinfachungsgriinden wird jetzt die Gleichung

S(XK) ___%f }1!'()‘6()(

(
XZ‘ sz

betrachtet.

Sie umfaBt (3.3a) und (3.3b), wenn gesetzt wird

- fir (3.3a): g(xK) = fl(xK) = £
h(x) = x'fz(x)

- fiir (3.3b): g(xK) = f2(XK)
h(x) = —XK(f](x)—fw)

(3.4)

Fiir die in Kapitel 2 betrachteten physikalischen Funktionen zeigt die folgende

Tabelle:

- die Ersetzungen fiir g(xK) und h(x), die in (3.4) vorgenommen werden

miissen, um die jeweiligen Kramers-Kronig-Beziehungen zu erhalten

- das jeweilige asymtotische Verhalten von h(x) fiir x»w.

Umrechnung g(xK) h(x) h(x)x+w
€, > £ el(wk)—l m-gz(w) 2
k = h n(wk)‘l w* K (w) 2
Img~! » Reg™! Reé_l(mk)"] weImé™ 1 (w) gy~ 2
O -+ R %ﬂnR(wk) w*0(w) wconst,
- - =
e, €, Ez(wk) wk(el(w) 1) N
= s -2
n >k k(wk) mk(n(w) 1) )
Reé™ ! » Tmg~! Im%_l(wk) -wk(Reé'l(w)—l) vy 2
|
R >0 0(w,) wy —2-&11{ N lnw
1 -2
n o) O(w, ) w, =T o)

Tabelle 3.1



—-18.-

Die Funktion h(x) ist fiir eine begrenzte Anzahl diskreter Werte Pj(xj,yj)
gegeben, fiir die

0 =x < X, <X, €X, < tause €£X =X < w gilt.
2 3 n max &

0 ,
’ h ¥ E)c'f'fa’oolahon

P‘1 P.I. P3

Exfrnpoiafion

3

Xo Xy X44= Xmax

Dabei wird der Punkt

B, = (xo, yo) = (O,h(x])=y1) zusitzlich eingefiihrt.
Im Beispiel (obiges Bild) gehdren die Punkte P] bis P3 zur Extrapolation

fiir kleine Werte von x,

P4 bis PI4 sind die bekannten Punkte.

Oberhalb P,, setzt die Extrapolation flir groBe Werte von x ein. Es

14

handelt sich dabei um eine analytische Funktion gemdf Tabelle 3.1



Das Integral in (3.4) wird in zwei Teile aufgespalten:

Xn = ¥max

|
—~
&
P~
8
]

Dabei bedeutet

X020

- Ion das Integral iiber die Extrapolationen von h(x) fiir kleine
Werte von x und die MeBkurve (von X, = 0 bis x

- 1 das Integral iiber die Extrapolation von x = X0

Das Integral IOn setzt sich seinerseits aus den Integralen iiber die

valle [xm, Xm+l] , m=0,1,2,..,n-1 zusammen:
n~4
Lo = Im m+4
m=0 !
Hened
Im,m+1 - T
Xm

Wegen der Polstelle des Integranden von (3.4) bei x

als zweckmdBig, zunichst nicht das Integral (3.4), sondern ein &#hnliches

zu berechnen:

( 2
3 () - _ﬁ_J co-ho) 4, Jﬁ;(xk) I 2

Das zweite Glied der rechten Seite von (3.6) ergibt Null, damit reduziert

sich diese Gleichung auf

2 hoo ~hos) -Mxk)
(x, ) = —J Ax
3 040 Tt J x2-x2

erweist es sich

(3.5)

Inter-

(3.6)

(3.7)
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3.3 Reihenentwicklung von h(x)

h(x) sei in X in eine Potenzreihe entwickelbar.

hm(xYZZ:QJ”,XJ sei die zugehdrige Potenzreihenentwicklung,

ajm die Entwicklungskoeffizienten.

h (xk) zi Jm X, ist dann die Potenzreihendarstellung des

Funktionswertes an der Stelle X

Hiermit ergibt sich:

h,, () ~hp (%) = Z (x- xk) Za,,,,(x %)+ bj(x)

mit bl(x) = |
bz(x) = xk+x
= w2 2
b3(x) = Xphxx X

3

1

3 i 2
ba(x) xk+xxk+x xk+x

S TS RN, TN S S
bS(X) xk+xxk+x Xj+X % Fx

Der Integrand von (3.7) ergibt sich damit zu:

hn () =hm 05 _ Z 0 jm by (X)

2
X2 = X x+xK ey

Umsortieren der Reihenglieder liefert:

By (X) = iy (3,0 __[ 4

xtex 2 X+ Xig

y

" (QZM-;aquK-+aGmxk+

2 + q-f .
+ X ‘(Q_3m+ O.S-MXK Q?m ><k ot

4

2 ( 2
+ x- a4m+a6mxk +Q8mxk’+

Mit
2 Ay, X%i =S
o 2jelym X T Sy

lautet (3.9) wie folgt:

__.____—h'”(’()‘;””(x“) = Sdm +Z Ses2, Xf
m

2 2
X "'Xk X*Xk

2
(@ g + A Xic + Qg K + o

(3.8)

(3.9)

(3

(3.

10)

11)



3.4 Berechnung des Integrals IOn

Gem#B (3.11) ergibt sich dieses Integral zu:

XmeAd X4 & . P Xm+4
- o(x 5&421'" ¢t
) X+ X ¢ s g4
Hin X - -
oo . 5
- XmaaT X E&ﬁﬂ 1 ¢
Im,mm = Spm '&1 e + Z J‘,-M' ( mra T Km )
Xm K J=0
Integral zwischen X und x
L E§ (o g Same ) G
T =% l¢ + : S 3.12
on m:olm,mm ] Am Xim + X frrs 1 mi4
Als Abkiirzung wird eingefiihrt
h-4 oo 5.+2 - j*" J',-pd
R = ZZ J’,-M (XMM"X,“ (3-13)
m=0 J.:o
Damit lautet (3.12)
n-A .4 x
= 4+ : g T e )
Ion R m,:zo San M e e (3.14)

Ndherung

Fiir den Fall, daB die Reihenentwicklungen von h(x) bei den Gliedern o abge-—
brochen werden, liefert (3.14) nicht das richtige Ergebnis., Denn es wurde zundchst
davon ausgegangen, daB jede der Potenzreihenentwicklungen von h(x) in den Inter-

vallen x <x<x
l'n—-—-

e f das sind die Funktionen hm(x) - fiir X=X den Wert hm(xk)=h(xk)

liefert.



- PP e

Bei einer Niherung ist das jedoch nicht der

Mit anderen Worten:

berechnet wurde

n-A Xmsd

hin €)= i (%)
7_ 2 dx

m=0 X=X

m

Es sollte jedoch berechnet werden

Xm 14

HZ—A hm()()—l’l(xu)a(
2 2 %
m=o X 5= Xy
X

Geht man wieder auf das urspriingliche Integral (3.4) zurlick, ergibt

sich fiir Ion folgender Ausdruck:

a1 T %% Lk G d

X4 Xt Xmi4q

1
J dx :_4_( odx dx
2 o3
X=X 2x - X+ Xy
X ke 74 ¥ X K X

Xm — X Xmy + X

m
XpatA
i CO (5,1’“"“_—*“_ s xwm)

1.t
K X XY 2 XK

Fall II szxm

ym-l
! by, . %3

\
hm (%)
hi (%) =

J dx _ _ 4 In _ Xiaha
et A%, X+

di o[y [ o o g Heuse

Fall.

Xn 44

hm (XK) dX
X 2- X,
Xim

= h(x) = Yi

h () =Y

~ X

X~ Xigq

n + X )
xk-/!

(3.15)

(3.16)

(%, 1)
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Xmad T Xk

n=A
I, =R +2><k { (2%.s,,,~h (xk))ﬂn__x::;:—

m=0
+ h () fn AR +Z hutx) bn = Xom s~ Xic }

Xk — Xi-A - XKk
m# k 1,k
Mit h(x)=s + 5 =a +a,x *+a x2+
m k om xk m om m k 2m k
o] sict - = - = - -
ergibt sich 2x, s hm(xk) ® B T B hm( xk)

n-4
L. =R+ { S g fn S
m= Xy + XK

o

+ in (xy) ze‘nlxmrxul - kk- (Xk) In lxu"kail

*Z ,n (Xu)re'hl‘(mn"xkl Z“ (x“)’&‘l’(w"xk| 1

mikdk m&kdk

= R*g_xk[mZLm,,(xk).ﬂnlx —xkl Z h (xk)/é’l,x,,,—xkl

mak m-kk
n -
—mZ:rf ’q,,,_4('Xk)/@n (meXk)+MZ:o I',M(—)(k) ﬂn (;(m_;x“)]

3 (h (%)= hm A(=%) )’gn("m*xk)

A

A gy

A
I, =Rt 2% he (=3, ) &n (Xo+) T
- hn..,f (- %) In (Kn’*xu)

n--1

— bt s = 2, (h=hns ) [ 5]

mElk

+h,_,(xiQ) In [ X[

]

(3.18)

(3.19)



Unter der Vereinbarung

it

9
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P () = 1y (X)
m=A4,2,....,n-4

Q:n - hm(_xk) - hm-d (FXK)

s hatxe)
2; = /"o ("xo)
‘_f: = _hnuf( Kk)
3; = —hn-d (—XK)

ergibt sich aus (3.19)

n

T.,=R+2

m=0

= e
I -9
2, On Com#0) ‘3§;§§ti%mlxm-xk]

(3.20)

(3.21)
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3.5 Lineare Ndherung der Entwicklung von h(x)

Es ist nicht sinnvoll bei MeBgenauigkeiten, die in der GrdBenordnung eines
Prozents liegen und bei eng genug liegenden MeBpunkten (xm+l—xm<Ax),die
Potenzreihenentwicklung nit héheren Gliedern als sweiten Grades zu benutzen.
Aus Griinden derx Rechenzeit wird die lineare Niherung gewdhlt.

lineare Niherung bedeutet: ajm = 0 fiir alle j > 2.

Aus (3.10) folgt:

s = a

om om

*Im ~ #Im

s. = 0 fiir alle j > 2
Jjm -

Damit folgt aus (3.13)

R=0

Gleichung (3.21) reduziert sich damit auf:

n o n ha
_ S I m
j . —mz=° % L (X %) 'mzw 2%, I |xm = %] (3.22)
mik
+ g
o ~ Yo i %0 T Yo
G = (adm“’w,m-z:)'("x“xm) i G = (g, Qd,m-'l)'(xk“‘m)
G =R aﬂ,n—dl(xk'xn) 5 9n T Y¥n T @nas *(Xyet X
4 4m & n-A1
a,,, = Imsa = Im
xm+4 = Xrn
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3.6 Berechnung des Integrals I

3.6.1 Vorbemerkung

GemdB Kapitel 3.2 sind drei verschiedene Extrapolationen fiir x»® zu unter-

scheiden:
(1) n(x) ~ x
(2) n(x) ~ Inx
(3) h(x) ~ const.
Diese Extrapolationen sind an die gegebenen Funktionen anzupassen:

=2

(1) h(xn)=yn = etx

2

Der Anpassungsfaktor c¢ betrdgt demnach: c = VS

Damit lautet die Extrapolationsfunktion he(x) fir (1):

E xn
he (x) = yn'(*;)

2

(2) h(x) =y = -%CC'XH-G/Z)

Der Exponent o hat nach der Theorie den Wert o = 4

Ine o/2

[}

y, * b x,

n

Die Extrapolationsfunktion he(x) fiir (2) lautet also:

X
o n
he(x) =y + ) on =

(3) h(Xn) = ¥, = const.

Die Extrapolationsfunktion he(x) flir (3) lautet also:

(3.23)

(3.24)

(3.24A)



3.6.2 Extrapolation h(x) v x_

2

Es ist gemdB (3.23) das Integral

0 2
Jja, = f Sn'(g?)'x;f:k
xn

zu berechnen.

2

o a0

I = J‘ xz._/j.._. JX __‘/'.ﬁ.

o 0 X: xt-x2 x2
% Xn

]
<z

=
—
xlx
X Iz
\'--_-/N

—
3
I
§
2|
N—

Einfiihrung von

X
= DR
P=x,

liefert

(3.25)
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3.6.3 Extrapolation h(x) " 1ln x

Es ist gemdB (3.24) das Integral

xn dx
(3n z_x:
zu berechnen.
oo [ve)
X
o p Xn olx Inik
IOO N (3"+2 xk) X% xZ 't ijl-xx dx
Xn v
Xn %ﬂ
_ % g, xn ) A Xp=Xu "P“‘K]_ x A Lax-dx
—(H“'fZ%XK) z,xkxp.)m[,&lxn-xk Xp +Xi 2_ XK [ XZ._
(o]
n
- ~ % gnp) A A X
IOO (3}1 2 P) ng ’&1 4_P 2)(“ Y
P
Y = f Inx_ yx
x4
o
Berechnung von Y:
|. Methode: Partielle Integration
P 4-x
A In 7o
Y-Z&IX‘&L/HX ZI xﬂ‘ d
iy T2
4 A—x
Y = ;_,E’Mpﬂh/np %fm(/?’nx@“/ﬂx) Z! X dx
=0
4 S w 2ntd |P Y-
ZXZH dx=zz XZHC{K ) " 4 __ZZ PJ’
nzo | 2n4 h:zo (Zhi/‘l)l - $34 3 —4)

P
4 p A+¥ _ |
.(’(Bn/"'“ dlx —/,,,%_, 2n41
o
2}—4

0o

Vo1 A-p. N -
Y= 2lnp by *f,:(zrfi)z
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2. Methode: Koordinatentransformation

4-w A
- A - X
X A+W o A+x
o[X: == Z O(W
(»‘Hw)z
A-p o

o0 2ntd | qip ¢o o
Y = Z s / — 14 - 4_
e R ) g S
0o A Tt
Wege/n g (27_'4)1 g FO(J{
(1)
Y - S e, art
o'l:,; (2&’—4)2 8

Mit (3.28), (3.29) ergibt sich aus (3.26):

Nach Methode 1:

o ?}—4
a(y -2z )1 g e % (1 de) x5 L
I=(y, 2 0np) 2 On 1 I (thpﬂnmp) ,zxkd-zﬁ (2-1)*

1 A-p w 41
= e + + X
Ioa ixk[ Ingsp = (2‘}._4)1]

Nach Methode 2:

L= [ st - o (2

aepyy
Iz_i[ﬁ&%g-m@wwﬂgﬁmL-gn
J:d

(3.29)

(3.30)

(3.34)



Der Extrapolationsterm I

_30_.

148t sich schreiben als

Ia’ - 2x

( &/Hp * “'F(P))

(a)

(b)

-s(42)

Im Intervall pe [0, /§L1J konvergiert (a) besser im

Intervall

pe (/ELI,I ] dagegen (b).

3.6.4 Extrapolation fiir h(x) ~ const.

Es ist gemiaB (3. EMA) das Integral

C yadx
"z X z
zu berechnen:
¥
Im = 2xk ﬂﬂ.
X
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3.7 Endergebnis

3.7.1 Vorbemerkung

Unter der Annahme

Yo = Y4y ) (ya=h0<a))

(vgl. oben) gilt:

q. n (x,+x,0) = 9. Onlxo=xi | = y, (fnx,—fnx, ) =0

Ay = Ja-Yo -0
% = ¥

Wird ferner a als Null definiert und der Index | weggelassen (alm

=am);
dann ergibt sich aus (3.22):
p n
Ion T 2 [Z (o‘m—am—4)-(xk+xm)'&1 (X +%m)
><'Il-’. m=4
) (a,,,—a,,,_,,)-(xk-xm)v@n[xk-xm] ro (3.33)
ik
X=Xk
- En'xn+xx ] J
I = -2 (T =y, £n 2225 )
on ZXK In X4 Xy
n
T :r;d (am-'qm-/T)(xk"’xm)'@” (xk*‘xm)
+€(qm"am-4)(xk‘xm) L | % ~Xom| (3.3%)
bk

Ao = Ay =0

\ym+4"3m

Am = Qg = far A€m < n-4
Xmea = Xm

Im = h(xm) :
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3.7.2 Ergebnis fiir h(x) v x 2

Laut (3.4), (3.5), (3.25) und (3.34) gilt

Q(XK)':é(Ion +I )
4— In
= JTXK[T In rfﬂPﬂ : ('5’14-”0 +2P)__[

g(xx)z-'ﬁ_/i;‘[-r'* {(,1 —4)'@n4+p %—} ]

n (3. 35)
p= X,
T Laut (3.34)
Aus (3.35) wird die Funktion
- A-x , 2
Fxy = (% “A) dn ZE 4 5 (3.36)
genauer betrachtet
Reihenentwicklung fiir x = O:
Fio= 2 +2x]
§=0
xJM 443
= GL-ZL5m Z*Zom‘ +2x]
oo 2&+4 )f}M
- X?-[ zz 2 +A d—é 2‘!-’_4 '+2XJ
oo, § X
= xz[q}% i ~2x+2x|
0o XZJ'."Z
F(x)= Hx obZAW (3.37)

Fiir kleine Werte von x vermeidet (3.37) Rundungsfehler.
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3.7.3 Ergebnis fiir h(x) ~ In x

Laut (3.4), (3.5), (3.32) und (3.34) gilt

4 — A
900 == LT -0, 005

4+p

+

o= s [T+ Fep) ]

X

F= %

T .(aull (3.3‘;‘)

Flp) Laut (3.32)

3.7.4 Ergebnis fiir h(x) a const.

Laut (3.4), (3.5), (3.324) und (3.3L4) gilt:

JC

g = +E (- T+ 2 tnde I g dor

T 2xg 2%y Arp T 2xy

J

3’ (XK) =

T loaut (3.3%4)

= g n TE + < F(p) |

4+p

(3.38)

(3.39)
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3.8 Zusammenfassung der Ergebnisse

Die Resultate der Kramers-Kronig-Integration lassen sich wie folgt zusammenfassen:

g(x) = c: [T + d-Flp) ]

Xy

é (am_qm-'I)(xk"' ’(m) ’6'1 (xk*xm)
+; (am“am-'i)(xkuxm) In lxk‘xml

=
n

0() F(P) siehe unten

Fiir Funktionen h(x) mit h(x) x72 fiir xoo gilt:

d =y, = hix,)

(%‘z"‘ ),@n ';;1‘;4; + % (c;(_)
Fip) = o Pl
ip 3_'2 Wi (b)

(a) Vermeidet Rundungsfehler fiir kleine p

m}k
a,=a, = O § Q= imuim fir Afm £n-d ;
m+A4 m
HM = h(xru)
s u
P =%,

(3.40)

(3.44)
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Flir Funktionen h(x) mit h(x) ~ ln x fiir x»« gilt:

d = g (laut Theorie gilt fiir Reflektivitdt R: o = 4)\

s(p) (@)

F(p)=
Cimatt-s(kE) ) [ %)
(] Z}—4
S(X) = %
) %4(205_4)1 )

(a) konvergiert besser fiir pe[O, /ELIE
(b) konvergiert besser fiir pe ]JELI,IJ

fiir p = v2-1 ist die Konvergenz von (a) und (b) gleich gut
P g g

Fiir Funktionen h(x) mit h(x) ~ const. fiir x»e gilt:

a=0 (3. ‘1‘3)

Mit Hilfe der Gleichungen (3.40) bis (3.43) lassen sich alle in

Tabelle 3.1 aufgefiihrten Umrechnungen durchfiihren.



3.9 Anpassung der Endergebnisse an die Rechnergenauigkeit

Hier wird vor allem die Funktion F(p) betrachtet, und zwar speziell deren Reihen-
entwicklungen in (3.41b) und (3.42).

Die relative Genauigkeit der GrdBen REAL 4 betrigt bei IBM 360 6,3+107%. Daher
konnen die Reihenentwicklungen in (3.41b) und (3.42) abgebrochen werden, wenn

die GroBe des Restgliedes das 6,3:1078-fache des ersten Glieds unterschreitet.

Der Einfachheit halber wird die Restgliedabschitzung fiir die Fdlle der langsamsten
Konvergenz durchgefiihrt. Im zugelassenen Wertebereich fiir p ist das sowohl bei

der Entwicklung in (3.41b) als auch in den Entwicklungen ven (3.42) fiir den Wert

p = V2-1 der Fall.

® 23-2 2j-2

4p 'jgl EZEE:T- H qj = %?E:T s p = V2-1 = 0,414,

; bendtigte Genauig- Koeffizient 4/(43%-1)

] qj/ql keit von Glied j in der bendtigten
Genauigkeit

1 -1 6,3+ 1078 1,333333

2 3,42+1072 1,8 +1076 0,2666667

3 2,50+1073 2,5+ 1079 0,11429

4 2,38+107" 2,6 « 107" 0,06349

5 2,59+107° 2,4+ 1073 0,0404

6 3,06+1076 2,0 1072 0,028

7 3,85+1077 1,6+ 1071 0,02

8 5,00-1078

Benutzte Summe:

F(p) = p(1,333333 + p2(.2666667 + p2(.11429 + p2(.06349
+ p2(.0404 + p2(.028 + p2+.02))))))



% sz‘i pzj‘l
5 q. =W ;) p = V2-1 = 0.414
i=1 (23?2 .
bendtigte Genauigkeit Koeffizient 2/(2j-1)2
] q./ql von Glied j in der bendtigten
2 Genauigkeit
1 I 6,3+1078 2%
2 1,90-1072 3,3+1076 2092297
3 1,17-1073 5,4+107° .08
4 1.02-107" 6,2-107" .040816
5 1.06+107° 5,9-1073 .02469
6 1,20-107° 5,2+1072 L0165
7 1,48+1077 4.2+1071 .012
8 1,90+10"8

Benutzte Summe:

2+s(p) = p(2. + p2(.2222222 + p2(.08 + p?(.040816 + p?(.02469
+ p2(.0165 + p2.012))))))
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3.10 Testergebnisse und Fehleranalyse

Mit Hilfe des Oszillatormodells wurden Testdaten erzeugt. In diesem Modell gilt fiir

die Dielektrizititskonstante (vgl. Kap. 2.5.2):
il

e(E) =1 +E2 )] —L—— (3.44)
L E?—EZ—iEﬁFj

Die Ausgangsdaten filir die Kramers—Kronig-Analyse - Reflektivitidt, Transmissivitdt
und Absorption - wurden aus e, und €, (vgl. Kap. 2.3) berechnet. Die in Fig. 3.la

bis 3.3a dargestellten Daten wurden mit folgenden Parametern gewonnen:

E =7 eV j=3
P

f 0.4 E 0 eV hT 0.5 eV
o o] o

f 0.2 E 8 eV hT 2.0 eV

f 0.1 E 10 eV hI’ 1.0 eV

f 0.3 E 20 eV hrl’ 3.0 eV

Die mit Kramers—-Kronig-Analyse bestimmten optischen Konstanten wurden mit den
direkt aus (3.44) berechneten Spektren verglichen. Das ist in Fig. 3.1b bis 3.3b
am Beispiel von n, dem Realteil des Brechungsindexes, dargestellt. Der Fehler
bei der Berechnung von n (Kramers-Kronig) gegeniiber dem exakt richtigen n(Th)

gemiB (3.44) ist in den Fig. 2.la bis 2.3a eingezeichnet:

n(Th) - n(KK)
n(Th)

Fehler % = # 100

Die groBten Fehler treten bei Transmissions— und Reflexionsausgangsdaten auf,
und zwar im Bereich zwischen dem Beitrag der "freien Metallelektronen" (E0=0 eV)
und dem Einsatz des ersten Ubergangs bei Es in dem die Ausgangsdaten sich um

3 bis 4 Zehnerpotenzen #ndern. So drastische Anderungen wie in dieser Modell-
rechnung werden bei gemessenen Spektren an realen Substanzen selten auftreten.

Uber den gesamten Bereich sind die Fehler bei Absorptionsausgangsdaten am
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geringsten (+ 3% bei O eV, *0,5 Z im Bereich von 7 eV bis 1l eV und *0,2 Z

im Bereich des dritten Oszillators bei 20 eV).

Die hier an einem willkiirlichen Beispiel durchgefiihrte Fehleranalyse kann auch
mit Ergebnissen durchgefiihrt werden, die von echten MeBergebnissen stammen, weil
man das gemessene Spektrum bei geeigneter Wahl der Parameter in (3.44) beliebig

genau mit dem Osziallatormodell simulieren kann.
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On-line Benutzung der Programme

4.1 Allgemeine Bemerkung zur on-line Verbindung

Das Programm KRAMER ist fiir den Dialogverkehr ausgelegt, d.h. der Benutzer wird

von dem Programm aufgefordert, aus einer Reihe von Méglichkeiten eine auszuwihlen

und die dazu angeforderten Aktivitdten zu ergreifen. Alle Anweisungen werden des-

halb selbst erkldrend auf dem Bildschirm dargestellt. Die Befehle werden iiber das

keybord des Fernschreibers (Teletype) eingegeben.

Grundsdtzlich ist folgendes zu beachten:

a)

b)

c)

Die IBM sollte nicht unndtig belastet werden. Bislang gibt es dort keine

Prioritidtsabarbeitung nach Haupt— und Nebenbenutzern, sondern durch interne
Vereinbarung wird die Zentraleinheit der Rechenmaschine nach 1| sec. geriumt,
um anderen Benutzern den Zugriff zu ermdglichen (bei der Integralauswertung

wird sich dann automatisch in die Warteschlange wieder eingereiht).

Die Mdchtigkeit in der Zahlendarstellung ist unterschiedlich in der IBM und
PDP (v10”7 bis 1010 bzw. 1073 bis 103), dies sollte bei der Auswertung be-

riicksichtigt werden.

Es existiert folgende Speicherhierachie IBM-PDP (Fig. 4.1), je Speichereinheit
ist 1 Kurve zu speichern (max. 900 Punkte). Auf der IBM-Seite steht permanent
ein schneller Massenspeicher (Platte, 12x7200 byte groB, PDA.F41.SPECTRA) zur
Verfiigung. Dieser ist unterteilt in 10 Arbeitsspeicher (genannte Rekords, durch-
numeriert von | bis 10), einen Steuerrekord (Nr. @) und 1 Zwischenspeicher-
rekord (Nr. 11). Zu diesen Speichern haben alle F4l-Programme Zugriff, mit dem

Neuschreiben werden die alten Werte geldscht.

Zwei "Bédnke'" der PDP mit 4096 Worten & 12 bit dienen als Speicher fiir

Kurven (einschlieflich Displaysteuerwerten und Texten). Diese Speicher heiBen
Datenbereich | bzw. 2. Kurven, die hier abgespeichert sind, kénnen auf dem Bild-
schirm dargestellt werden. Massenspeicher auf Dec-tape: Je Magnetband kénnen

40 Kurven gespeichert werden, einschlieBlich Text und Displaysteuerwerten.



IBM: direct access file

Nr. O
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Zwischenspeicher

PDP: Bank 2 und 3

Datenbereich 1

Kurvenpunkte

0 70208

Steuerwerte

717774

PDP: DEC-tape
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Kurvenpunkte Text

Steuerwerte
1777g

70284

Kurvenblock 1

408—Bandb16cke
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Fig. 4.1

Speicherorganisation
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Der prinzipielle Ablauf einer Kramers-Kronig-Analyse ist in Fig. 4.2 dargestellt:
Nach dem Laden des Programms KRAMER in die PDP vom DEC-tape F41/SYSTEM, wird fiir
F41 fest das Fortranprogramm zugeordnet, d.h. der Name des Programms wird in eine
Liste eingetragen; beim 1. Rechenaufruf wird das Programm in den Kernspeicher ge-
laden und bleibt dort so lange,bis der nichste Benutzer im on-line Verkehr es liber-
schreibt. Der Name des Programms bleibt aber wdhrend der ganzen Benutzung von
Kramer in der Liste, es sei denn, durch einen Fortranfehler wird das Fortranfehler—
paket fiir F41 geladen . Dann werden die Eingabedaten von dem gewdhlten IBM-Rekord
geholt, in Koeffizienten fiir die Integralrechnung umgerechnet (Kap. 3.9).

Diese Werte werden dann in Rekord 11 (vgl. Fig. 4.1) gespeichert und von dort

bei der folgenden Berechnung des Dispersionsintegrals benutzt. Die Ergebnisse

des Dispersionsintegrals werden ebenfalls in Rekord 11 gespeichert und von dort

zur Berechnung der optischen bzw. dielektrischen Grofen geladen.

4.2 Laden des Programms KRAMER

Zum Laden des Programms KRAMER muf
a) das Band F41/System auf einer Bandeinheit montiert sein

b) diese Bandeinheit die Nummer O haben

¢c) die entsprechenden Schalter an der Bandeinheit auf "write-lock'" und "remote"

gestellt sein.
Das Programm wird dann geladen:

a) entweder durch Aufruf von DSPLAY, PLOTTR oder TELTYP oder

b) wenn SUPEDT geladen war: CTRL+A driicken (Band liuft auf Anfang)
KRAMER und Return driicken oder

¢) Maschine war aus bzw. kein Programm geladen: Teletype auf "line'" schalten
Schliissel an der PDP nach rechts drehen (Power) Schalter SW am Keybord der

PDP hoch runter schalten.



Nach allen Aktionen wird auf dem Systemband das Programm KRAMER gesucht, in den
Kernspeicher geladen und gestartet. Hat man dann die Frage, ob man das Programm
wirklich benutzen will, mit ja beantwortet, wird auf der IBM das zugeordnete Fortran-

programm aktiviert.

4.3 Laden einer Kurve

Vor der Berechnung z.B. der Phase 0 oder des Brechungsindexes n werden die Inten-
sitdtswerte (Reflektivititen R, Transmissivititen T oder Absorptionskoffizienten p)
umgerechnet und in Rekord 11 der IBM gespeichert. Gleichzeitig werden die Ausgangs—
werte zur PDP zurilicktransformiert, um dem Benutzer die Mdglichkeit der Datenkon-
trolle zu geben. Dazu miissen die drei folgenden Fragen beantwortet werden:

b) von welchem Typ die Daten sind:

Reflexionsdaten (ntensitdtswerte in abs. Einheiten) (R)
Reflexionsdaten (Intensitdtswerte in  Prozent) (P)
Absorptionsdaten (Intensitdtswerte in 10° em™!) (A)

Transmissionsdaten (Intensititswerte in abs. Einheiten) (T)

Transmissionsdaten (Intensititswerte in Prozent) ()

(die eingeklammerten Buchstaben geben die Teletype-Taste an, die gedriickt

werden muB})

¢) in welchen Datenbereich (1 oder 2) der PDP die IBM-Werte transferiert werden

sollen.
Nach der Beantwortung dieser Fragen wird die IBM-Verbindung hergestellt und die
Umrechnung vorgenommen. AnschlieBend werden die Urdaten zur PDP transferiert

und nach automatischer Berechnung der Minimal- und Maximalwerte als Kurve im

Hauptbild 1 gezeigt.

4.4 Hauptanzeigen des Displays

Es gibt eine Wartestelle im Programm, von der alle Aktionen gestartet werden
konnen. Wenn sich das Programm in diesem Zustand befindet, wird auf dem Display

entweder die in Bild 4.3 oder 4.4 gezeigte Information dargestellt (im folgenden

Hauptbild 1 bzw. 2 genannt). Das Hauptbild | gibt neben der gezeigten Kurve mit
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Fig. 4.3 (Hauptbild 1)
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Fig. 4.4 (Hauptbild 2)



den Extremwerten der Achsen noch folgende Information:
— die Y-Null-Linie im Kurvenbild als gestrichelte Linie
-~ einen Y-Wert, der von den angezeigten Funktionswerten abzuziehen ist

- der PDP-Datenbereich (1 oder 2) als Zahl in der linken oberen Ecke

des Bildschirms
- die Kenn-Nummer der Kurve

- den Identifizierungstext.

Es ist moglich, aus dieser Anzeige in das Hauptbild 2 iiberzugehen, indem
gleichzeitig die Tasten CTRL und U an der Teletypetastatur gedriickt werden.
Das Hauptbild 2 gibt als Klartext die verschiedenen Aktionen auf verschiedene
Keybordkommandos an. Alle {ibrigen Teletypeeingaben werden ignoriert . Diese
Kommandos k&nnen immer dann gegeben werden, wenn eines der beiden Haupt-

bilder gezeigt wird.

4.5 Displaysteuerung

4.5.1 Kurvenpositionierung

Jede Kurve kann auf dem Bildschirm (als Fldche mit fester GrdBe, festem Achsen-
verhdltnis und Punktraster) "positioniert" werden. Dabei werden grundsdtzlich ¢’
in Bank 2 oder 3 gespeicherten Datenwerte nicht gedndert bzw. gelSscht. Z.B. k&
eine Kurve, die als Punktmenge von 3.85 bis 69.12 eV mit Y-Werten von 0.799 bis
300.001 vorgegeben worden ist, von O bis 60 eV mit Y-Werten von O.] bis 400 dar
stellt werden (erst iiber CTRL+E den Teil iiber 60 eV "entferner), dann unmittelb
folgenden mit der Minimaxsuche den Rest durch Vorgabe der entsprechenden Werte

positionieren).

Minimalwert eingeben

Un den Minimalwert des Displays fiir X und Y anzugeben, hat man folgende Wahlmog-

lichkeiten:

N: sowohl fiir X wie fiir Y wird der untere linke Achsenpunkt auf absoluten Wert 0

gesetzt



_[‘4 —_

M: aus der Punkteschar, die die Kurve repridsentiert, wird der Minimalwert
von X und Y genommen. Es wird dann der relative Abstand aller Punkte zu
diesen Werten dargestellt

E: es kdnnen Werte eingegeben werden, die zwischen O und den Minimalwerten

liegen miissen

Zum Akzeptieren der Zahlen muB M gedriickt werden.

Um den Maximalwert des Displays fiir X und Y anzugeben, hat man folgende Wahl-
moglichkeiten:

M: Displaygrenze: groBte Koordinatenwerte der angegebenen Punkteschar

E: externe Eingabe (der Wert muB groBer als der grdRte aus der angegebenen

Punkteschar sein).

4.5.2 Interne Wahl des Kurvenausschnittes: CTRL+I

Mit CTRL+I ist eine weitere Aussprungmdglichkeit aus dem Hauptdisplay gegeben. Es

erscheint dann auf dem Bildschirm das Hauptbild 1 in leicht modifizierter Form. Die

Zahlen auf dem oberen Rand geben den Datenbereich und die X-Koordinatenwerte der

Pfeile an. Die Buchstaben erinnern daran, daB folgende Eingriffsmbglichkeiten (iiber

den Teletype) gegeben sind:

CTRL+A: Riicksprung zum Hauptbild 4 (alle Kurvenpunkte werden gezeigt)

C:Der gerade gezeigte Punkt wird geldscht (indem er die Werte des
folgenden Punktes erhidlt)

S:Pfeil lduft schneller
L:Pfeil 14uft langsamer
H:Pfeil wird angehalten
R:Letztes H wird riickgdngig gemacht

E:Aussprung
Das zwischen den Pfeilen stehende Kurvenstiick wird als neue Kurve definiert.
Es kann dann entsprechend Kap. 4.5.1 positioniert werden. Dieses Verfahren

kann rekursiv benutzt werden.



= 45 =

4.5,3 Externe Wahl des Kurvenausschnittes: CTRL+E

Eine Aussprungmdglichkeit aus dem Hauptdisplay ist mit CTRL+E gegeben. Es kann
danach der Ausschnitt aus der Kurve, der angezeigt werden soll, vorgegeben werden.
Dabei miissen die vorgegebenen Werte in der Punktmenge des Kurvenzuges enthalten
sein. Man kann also z.B. bei einer von 9.37 bis 65.37 eV gespeicherten Kurve sich
den Ausschnitt von z.B. 10.00 eV bis 30.00 eV wdhlen. Es wird aus der gesamten
Punktmenge der erste Punkt gesucht, dessen X-Wert gréBer bzw. kleiner als der vor-
gegebene Wert ist. Will man in dem angegebenen Beispiel aber die Kurve von 9 bis
30 eV darstellen, muB man bei der Frage nach der unteren Displaygrenze den alten
Wert (der ja gleichzeitig mit gezeigt wird) wieder eingeben, hier also 937, und
dann bei der Minimalwerteeingabe (4.5.1) 9.0 vorgeben. Die so erhaltene kleinere
Punktmenge kann dann mit der normalen Minimaxsuche auf dem Display positioniert

werden.

4.6 Wechsel des dargestellten Datenbereichs

Es gibt folgende Mdglichkeiten, den Datenbereich zu vertauschen:

Nach Driicken dieser Tasten wechselt der Display von Datenbereich | nach Daten-
bereich 2 bzw. von 2 nach I. Es wird zur Displaysteuerung die zuletzt benutzten
Minimal- und Maximalwerte genommen. Die Datenwerte bleiben aber an ihren ur-

spriinglichen Positionen.

Apskaschen der Nateniere e CIRLET
Mit "CTRL+T" werden die X-Y-Werte in den beiden Datenbereichen der Rechenmaschine

miteinander ausgetauscht (einschlieBlich der Kennummer und des Identifizierungs-

textes).

Der Aussprung aus diesem Programmsegment ist mit der Angabe des einzeln zu zeigenden

Datenbereichs mdglich,



4.7 Magnetbandbenutzung: CTRL+W, CTRL+R

CTRL+W bewirkt das Schreiben einer Kurve auf das Magnetband. Durch Eingabe von
CTRL+R kann eine Kurve vom Magnetband in den Datenbereich 1 oder 2 gelesen werden.
Die zum Datenspeichern benutzten Magnetbidnder (F41/nn) sind in 2700 Bandbldocke

zu je 200 Worte (oct) eingeteilt., Je 40 (octal) Bandblécke (= | Kurvenblock)
werden zum Speichern einer Kurve bendtigt. In dem ersten Block ist vermerkt, ob
der folgende Kurvenblock schon beschrieben ist, die dann vorhandene Schreibsperre
kann mit "CTRL+S" aufgehoben werden. Zum Lesen oder Schreiben muB das Band auf
eine Einheit mit der Einheitennummer 2 montiert sein. Es muB dann die Kurvenblock-

nummer (zwischen O und 40) und der Datenbereich (1 oder 2) angegeben werden. Nach

dem Lesen und Schreiben wird das Hauptbild 1 angezeigt.

4.8 Identifizierungstext und Kenn—-Nummer: CTRL+Q, CTRL+N

7zur leichteren "Buchhaltung" auf den DEC-tapex gibt es zwei Hilfen:
Zu jeder Kurve kann ein Text eingegeben werden, der aus maximal 50 Zeichen
bestehen darf, dieser Text wird auf den Bindern mitgespeichert. Zusdtzlich

kann noch eine Kenn-Nummer eingegeben werden (Zahl zwischen O und 4095).

4.9 Integral berechnen: CTRL+0

Nach Driicken der Tasten CTRL+0 muB bei Reflexionsdaten vor der Berechnung

des Integrals der Exponent fiir die hochenergetische Extrapolation von R
angegeben werden. Bei Transmissionsdaten muB die Schichtdicke angegeben werden.
Dann wird die Rechnung auf der IBM initiiert, auf dem Display erscheint der

in Bild 4.5 gezeigte Text.

fcvx R. KLUGCKER'S KKA wnnx
HMUMBER OF POINTS CALCULATED TIL HOW: 283

TOTAL MUMBER OF POINTS: GG9

TIME ( IN SECONDS) USED OH IBHM TIL HOW: 2aa. 38

Fig. 4.5: Displaybild bei der Berechnung der Phasenwerte



Ein Abbruch der Rechnung - wie iiberhaupt des Losens der IBM-Verbindung - ist iiber
das Driicken der Tasten CTRL+K mdglich. Nach maximal 1| sec Verweilzeit des Programms
in der IBM-Rechenmaschine wird dort die Rechnung gestoppt und als Code die Zahl

der bisher berechneten Punkte zur PDP zuriickgegeben. Ist diese Zahl kleiner als die
Gesamtzahl der Punkte, wird die IBM-Verbindung automatisch wieder hergestellt und
das Fortran-Programm in die Warteschlange eingereiht. Durch Driicken der Tasten
CTRL+H wird das Neuaufsetzen der Rechnung in der IBM gestoppt, man hat damit also
die Moglichkeit, die Frequenz der IBM-Benutzung zu erniedrigen. Es bleibt dabei je-
doch der gezeigte Text auf dem Bildschirm stehen. Durch das Driicken irgendeiner
Taste wird die Verbindung zur IBM wieder aktiviert und die Rechnung fortgesetzt.
Nach der Berechnung sdmtlicher Phasenwerte wird das Hauptbild I angezeigt. Die Be-

rechnung der optischen und dielektrischen Funktionen ist dann moéglich.

4.10 Berechnung der optischen und dielektrischen Eigenschaften: CTRL+Y

Aus dem Reflexions— oder Transmissionsvermdgen und der Phase bzw. dem Absorptions-
koeffizienten und Brechungsindex lassen sich die iibrigen optischen und dielektri-

schen Eigenschaften berechnen. Je nach Art der Eingabedaten gelten folgende Steuer-

zahlenzuordnungen:
Reflexionsdaten Transmissionsdaten Absorptionsdaten
1  Phase 0O I Fhase O | €
2 € 2 € 2 e,
3 €, 3 €, 3 —Imagindrteil 1/&
4 —Imagindrteil 1/& 4 n 4 Brechungsindex n
5 Brechungsindex n 5 k 5 Absorptionsindex k
6 Absorptionsindex k 6 u 6 Reflektivitit R
t1ions >
7 Absorptionskoeff u 7 R 7 €, off
8 €0 off ‘ 8 ~=Iml/e 8 Neff (Eingabe von Atomgewicht
u. Dichte notwendig)
. 9 & eff
9 Neff (Eingabe von Atom o
gewicht und —dichte 10 N
eff

notwendig)
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Zusitzlich muB fiir die Reflexionsdatenauswertung der Winkel gegen die Normale
(in Grad), unter dem die Reflexion stattgefunden hat, und die Polarisations-

richtung angegeben werden.

Bei Transmissionsdaten muB zuerst die Berechnung von n und k durchgefiihrt werden.
Dazu wird die Eingabe von Startwerten fiir n und k verlangt. Das Ergebnis wird

in den Records 3 und 4 gespeichert.

Die berechneten Werte werden zur PDP transferiert, sie kdnnen zusdtzlich in
einem Rekord der IBM gespeichert werden. Nach dem Ende der Transfers werden

die Werte als Kurve mit Hauptbild 1 gezeigt.

4.11 Neuladen einer Kurve: CTRL+X

Da bei "Neuladen" einer Eingabekurve zur Berechnung von O bzw. const.(n-1)
die Daten modifiziert werden, ist dieser Schritt ndtig, um anschlieBend eine

Kramers—Kronig-Analyse durchfiihren zu kdnnen.

4.12 Weitere Eingriffsmoglichkeiten:

CTRL+P bewirkt das Laden von PLOTTR
CTRL4D bewirkt das Laden von DSPLAY
CTRL+A fiihrt ganz auf den Anfang des Programms

suriick und bewirkt damit das Neuladen

des Fortranprogramms auf der IBM
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