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Abstrakt

Dvourozmérné vrstvy dichalkogenidi prechodovych kovii jsou materidly zajimavé svymi
vlastnostmi, jako je napriklad vyskyt excitont ve viditelné a infracervené oblasti stabilnich
za pokojovych teplot. V kombinaci s plazmonickymi nanostrukturami dochazi k zesileni
jejich fotoluminiscenece, absorpce apod., coz 1ze vyuzit v mnohych aplikacich. V této ba-
kalarské praci jsou nejprve shrnuty zakladni pojmy a principy souvisejici s dichalkogenidy
prechodovych kovil a s hybridnimi plazmon-excitonovymi systémy. Déle je v teoretické
casti uvedeno nekolik prikladil vyuziti téchto systému. Prakticka cast je zamérena na si-
mulaci a optimalizaci dvou riznych plazmon-excitonovych systému s vyuzitim monovrstev
sulfidu molybdenicitého a sulfidu wolframicitého.

Summary

Two-dimensional layers of transition metal dichalcogenides are materials with some very
intriguing properties, such as the existence of room-temperature stable excitons in visi-
ble and near-IR spectrum. Their integration into plasmonic systems allows enhancement
of their photoluminescence, absorption, etc., which can be used in various applications.
This thesis begins with an overview of the basic terminology and fundametal principles
behind these materials and hybrid systems. The theoretical part then focuses on some
plasmon-excitonic system examples. Practical part of this thesis is aimed at simulating
and optimizing two different plasmon-excitonic systems using monolayer molybdenum
disulphide and tungsten disulphide.
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UVOD

L d
Uvod

Dichalkogenidy prechodovych kovii (TMDC, transition metal dichalcogenides) jsou
latky s chemickym vzorcem MX,, kde M = Mo, W; X = S, Se, Te (jejich struktura je
ukdzana na obr. 1).

Tyto latky se v posledni dobé staly nejvice studovanymi Van der Waalsovskymi vrstve-
nymi polovodiéi. Maji nékolik kli¢ovych vlastnosti '™, kterymi jsou vyjimecné. Sitka je-
jich zakazaného pasu odpovida viditelné nebo blizké infracervené oblasti. Pfechod mezi
valen¢nim a vodivostnim pasem je pro monovrstvy TMDC primy, pro vicevrstvy nepiimy.
Primy zakazany pas umoznuje vyssi uc¢innost absorpce a emise svétla. Déle dichalkogenidy
vykazuji tvorbu silné vazanych excitont stabilnich za pokojovych teplot [, které lze diky
jejich dlouhé dobé zZivota vyuzit napriklad k prenosu informaci. V pripadé monovrstev
jsou navic tyto excitony velmi dobre laditelné.

Vyse zminéné vlastnosti monovrstvym TMDC predurcuji slibnou budoucnost v opto-
elektronickych aplikacich, jako je napriklad fotodetekce, fototranzistory, LED diody nebo
lasery. Rada aplikaci také vyuziva vazby excitont s plazmony, jako je napiiklad fotodetek-
tor zalozeny na vazbé mezi povrchovymi plazmony a dvojvrstvou sulfidu molybdeni¢itého [,

Tato bakalarska prace je zamérena na simulaci a optimalizaci vybranych hybridnich
plazmon-excitonovych systému s vyuzitim dvou ruznych dichalkogenidii prechodovych
kovu - sulfidu molybdenic¢itého (MoSz) a sulfidu wolframicitého (WSa).

Teoreticka ¢ast je zamérena na zakladni fyzikalni principy spojené s dichalkogenidy
prechodovych kovii a s jejich vybranymi hybridnimi systémy. Déle se zabyva vyuzitim
dvourozmérnych TMDC v plazmonice.

Prakticka cast je zaméfena na optimalizaci absorpce a zesileni blizkého pole v mono-
vrstvé v hybridnich plazmon-excitonovych systémech. Nejprve bude simulovan a optima-
lizovan systém TMDC se stiibrnymi nanodisky, jde tedy o pfipad vazby mezi excitony
a lokalizovanymi povrchovymi plazmony (LSP, localised surface plasmons). Druha cast
se zaméruje na systém TMDC se zlatou mrtizkou, kde dochazi k vazbé mezi excitony
a povrchovymi plazmonovymi polaritony (SPP, surface plasmon polaritons).

Obréazek 1: Struktura dichalkogenidii prechodovych kovii. Sestere¢nd mifzka atomt kovu
je umisténa mezi dvé Sesterené miizky chalkogeni. Prevzato z [0] a upraveno.



1. ZAKLADNI POJMY

1. Zakladni pojmy

Pro porozuméni tematice této bakalarské prace je nejprve zapotiebi vymezit nékteré
pojmy. V této kapitole jsou popsany zakladni kvazic¢astice vyskytujici se v exciton-plazmo-
novych systémech - excitony, plazmony a excitonové polaritony.

1.1. Excitony

Exciton je vazany stav elektronu a diry, které se vzajemné pritahuji elektrostatickou Cou-
lombovou silou. Je to elektricky neutralni kvazi¢astice vyskytujici se v izolantech, polo-
vodicich a nékterych kapalinach.

Existuji dva zakladni druhy excitonii - Frenkelovy a Wannier-Mottovy. Frenkelovy ex-
citony se vyskytuji v polarnich krystalech s relativné nizkou hodnotou dielektrické funkce
na frekvenci excitonu, vysokou efektivni hmotnosti a silnou vazbou s mrizkou a v orga-
nickych molekularnich krystalech. Tyto excitony maji relativné vysoké vazebné energie
veétsinou presahujici 0,5 eV. Wannier-Mottovy excitony vznikaji v polovodicich. Elektron
a dira tvori vazany stav podobny atomu vodiku s Bohrovym polomérem mnohem vétsim,
nez je mrizkova konstanta. Tak velky rozmér méa za nasledek pohyb excitonu v ramci
krystalu. Velikost takového excitonu miize dosahovat pro typické polovodice az 10 nm. ['"]

1.2. Plazmony

Jako plazmony se oznacuji kolektivni oscilace plynu volnych elektronti na rozhrani kovu
a dielektrika.

Tato prace je zamérena na nanostruktury vyuzivajici dva typy plazmont - povrchové
plazmonové polaritony a lokalizované povrchové plazmony. Déle existuji napt. objemové
plazmony.

Povrchové plazmonové polaritony jsou kolektivni kmity volnych elektroni v kovu,
které se Sifi na rozhrani s dielektrikem (viz obr. 1.1a).

Lokalizované povrchové plazmony jsou kolektivni oscilace elektronového plynu v celém
objemu nanostruktury, ve které byl LSP vybuzen (viz obr. 1.1b) a jsou pfirozenym dusled-
kem Mieho rozptylu na kovovych nanostrukturach o velikostech srovnatelnych s vinovou
délkou pouzitého svétla.

LSP nam umoznuji lokalizovat svétlo do rozméri vyrazné mensich nez je jeho vinova
délka, a tim vyrazné zvysuji jeho intenzitu v oblasti lokalizace svétla, ¢ehoz se vyuziva
v hybridnich plazmonovych systémech, jako jsou naptiklad soustavy nanostruktur vyuzi-
vané k lokalnimu zesileni absorpce nékterych materidlii. SPP lze kromé lokalizace svétla
vyuzit také k rychlému a relativné nizkoztratovému prenosu informaci na kratké vzdale-
nosti.



1.3. POLARITONY A EXCITONOVE POLARITONY
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Obrazek 1.1: Schematicky diagram (a) povrchovych plazmonovych polaritoni a (b) loka-
lizovanych povrchovych plazmoni. Prevzato z [9] a upraveno.

1.3. Polaritony a excitonové polaritony

Polaritony jsou kvazi¢astice vzniklé vazbou mezi fotony a dipélovymi excitacemi v materialu. ']
Podle povahy excitaci v této vazbé existuje mnoho druhii polaritonti, napiiklad plazmo-

nové polaritony, které vznikaji vazbou mezi fotony a kolektivnimi oscilacemi elektront

v kovech a dopovanych polovodic¢ich. I'”) Fononové polaritony vznikaji vazbou fotonti s op-
tickymi fonony v polarnich izolantech. [") Déle byly objeveny magnonové polaritony v mag-
netickych materiglech [’ a supratekuté polaritony v supravodicich ',

Dalsim druhem jsou excitonové polaritony vzniklé vazbou fotont s excitony v polovo-
dicich, viz obrazek 1.2. Vyskytuji se typicky v blizké infracervené az ultrafialové oblasti.
Excitonové polaritony se nejcastéji studuji v systémech kvantovych jam v polovodicich,
kde bylo u¢inéno mnoho zasadnich objevi, jako je naptiklad excitonovy Bose-Einsteintiv
kondenzat nebo supratekutost v excitonovych systémech. ['! Tyto systémy kvantovych jam
jsou limitovany jejich relativné malou vazebnou energii excitont, kterd je typicky pod te-
pelnou energii za pokojovych teplot. Z tohoto divodu nejsou excitony v téchto systémech
stabiln{ za béznych podminek. [']

Pro ziskani excitonovych polaritonti za pokojovych teplot byly rozsiahle studovany
polovodice se irokymi zakazanymi pasy (napi. ZnO a GaN) a organické polovodice. ["~!]
Nevyhodou polovodict se sirokymi zakazanymi pasy je, ze ac¢ jsou v téchto materialech
excitony stabilni za béznych podminek, vyskytuji se pouze v modré casti viditelného
spektra a v blizké ultrafialové oblasti. Organické polovodice jsou omezeny jejich nizkou
kvalitou a stabilitou - za béznych podminek a optickych excitaci velmi rychle degraduji.
Je tedy klicové nalézt nové polaritonické materialy, které jsou stabilni pro dlouhodobé
operace za pokojovych teplot a pokryvaji technologicky vyznamnou oblast viditelného
a blizkého infracerveného spektra, pricemz oba tyto pozadavky jsou splnény v systémech
vyuzivajicich monovrstvy TMDC. ]
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Obréazek 1.2: Schematické znézornéni excitonového polaritonu. Excitonovy polariton je
kvazic¢éastice (modre) vznikld vazbou mezi fotonem (zelené) a excitonem (vazany par elek-
tron-dira, reprezentovany tmavé modrym a ¢ervenym kruhem). Pfevzato z [1] a upraveno.



2. Monovrstvy TMDC a jejich
vyuziti v plazmonice

Monovrstvé dichalkogenidy prechodovych kovi zalozené na molybdenu a wolframu
se chovaji jako dvojrozmérné polovodice se zakdzanymi pasy lezicimi ve viditelné a blizké
infracervené oblasti. ') To je odlisuje od ostatnich znamych 2D materiali, jako je napii-
klad grafen (bez zakdzaného pasu) nebo hexagondlni nitrid bority (hBN, izolant se sitkou
zakazaného pasu ~6 eV).

Monovrstvy TMDC jsou obzvlasté zajimavé, protoze maji zakazané pasy s primymi
mezipasovymi prechody, coz umoznuje vyraznou interakci mezi dipélovymi prechody a svét-
lem ve srovnani s nepfimymi prechody mezi pasy. ") Fotony s energii rovnou zakazanému
pasu se snadnéji absorbuji nebo vyzaruji, zatimco materialy s nepfimym zakazanym pasem
vyzaduji dodatecnou absorpci nebo emisi fononti, aby byl kompenzovan rozdil v hybnosti,
coz snizuje uc¢innost absorpce. Déle nizsi dielektrické stinéni a silné Coulombovské inter-
akce v monovrstvach maji za nasledek tvorbu silné vazanych excitont, nabitych excitont
(triont), excitonovych molekul (diexcitont), lokalizovanych excitonti a tmavych excitont
s vysokymi vazebnymi energiemi. Napiiklad bylo ukézano, ze vazebné energie excitoni v
monovrstvach MoSs *'), MoSe, P2, WSey a WS, P92 jsou v rozsahu 0,2 - 0,8 V. Zaroveti
jsou vazebnd energie i dipélovy moment excitonu silné ovlivnény blizkosti kovii nebo die-
lektrik s vysokym indexem lomu a mohou byt vyrazné snizeny diky elektrickému stinéni
Coulombovské interakce mezi elektrony a dérami. %

V monovrstvach TMDC pii optické excitaci dochazi k poruseni inverzni symetrie, tj.
vznika elektricky dipdl, ktery vytvari nabojovou nerovnovahu dvou stran primitivni bunky
krystalu. V kombinaci se silnou spin-orbitalni vazbou to vede k rozstépeni valenéniho pasu
na dvé diskrétni hladiny v bodé K na hranici prvni Brillouinovy zény (viz obr. 2.1(a)),
coz umoznuje vznik dvou neutralnich excitoni X, a Xg projevujicich se v makroskopické
optické odezvé monovrstvy.
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Obrazek 2.1: (a) Pasova struktura monovrstvy WS,. (b) Absorpéni (oranzové) a fotolu-
miniscen¢ni (modfe) spektrum monovrstvy WS,. (¢) Pasové struktura monovrstvy WSes.
(d) Absorpéni (oranzové) a fotoluminiscenéni (modfe) spektrum monovrstvy WSesy. Pre-
vzato z: (a), (b) [28]; (¢) [29]; (d) [20] a upraveno.

Sitka pfimého zakézaného pasu monovrstvy WS, je priblizné 2,1 eV. 'Y Porugeni in-
verzni symetrie krystalové miizky v kombinaci se silnou spin-orbitdlni vazbou zptsobuje
vyrazné rozstépeni valenéniho pasu v bodé K (~427 meV), viz obrazek 2.1(a). Diky tomu
mohou vznikat dva excitony X a Xg, pricemz exciton X, odpovida prechodu z horniho
valencniho pasu do vodivostniho a exciton Xg odpovidd prechodu ze spodniho valenc-
niho pasu do vodivostniho. Tyto dva excitony maji za nésledek vznik dvou rezonanci
v absorpénim a fotoluminiscenénim (PL, Photoluminescence) spektru, ovsem fotolumi-
niscen¢ni emise z excitonu Xg je velmi slaba (viz obr. 2.1(b)).

Fotoluminiscen¢ni spektrum WS, muze byt ladéno mnoha zptisoby - chemickym dopo-
vanim, mechanickym napétim, typem substratu, elektrickym dopovanim, interakci s op-
tickymi dutinami, pomoci okolniho dielektrického prostiedi, intenzity laseru atd. ['*]

Za nizkych teplot mohou byt pozorovany také jiné excitonové stavy, napf. triony,
biexcitony a lokalizované excitony. ['"] Pokud jsou teploty vysoké, tyto excitonové stavy
zanikaji, protoze jsou jejich vazebné energie nizsi nez tepelné energie za pokojovych teplot.

Siika zakézaného pasu pro monovrstvu WSe, je 1,6 eV (obr. 2.1(c)). Podobné jako
u WS, i tento materidl podporuje vznik excitoni X, a Xg. Na obrazku 2.1(d) je vidét,
ze absorpc¢ni spektrum ma rezonance odpovidajici obéma excitoniim, ale v luminiscenc-
nim spektru je vidét pouze pik od excitonu X,. Ve WSes byly také pozorovany triony
a biexcitony. [''+%7]
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Obréazek 2.2: (a) Pasova struktura monovrstvy MoSs. (b) Absorpcni (oranzové) a fotolumi-
niscen¢ni (modfe) spektrum monovrstvy MoS,. (¢) Pasova struktura monovrstvy MoSes.
(d) Absorpéni (oranzové) a fotoluminiscenéni (modfe) spektrum monovrstvy MoSe,. Pre-
vzato z: (a) [33]; (b) [34]; (¢) [35]; (d) [36] a upraveno.

Fotoluminiscen¢ni spektra monovrstvy WSe; mohou byt ladéna pomoci elektrického
dopovani, magnetického pole, intenzity laseru, interakci s optickymi dutinami a okolnim
dielektrickym prostiedim. ['*]

Monovrstvé MoS, je polovodic s pfimym zakazanym pasem o §fice 1,8 eV %7 viz obr.
2.2(a). Z obrazku 2.2(b) je patrné, Ze emisnimu spektru dominuje X, exciton na hodnoté
priblizné 1,88 eV. Vazebné energie excitonti a triont v monovrstvé MoS, jsou pro ex-
citony priblizné 900 meV a pro triony 40 meV. ") Excitonové fotoluminiscenéni piky
v monovrstvach MoSs mohou byt ladény rtiznym dielektrickym prostfedim s mirnymi po-
suny do modré c¢asti spektra ptiblizné o 40 meV a vyraznym zesilenim fotoluminiscencéni
intenzity. [

Monovrstvy MoSe, je polovodi¢ s pfimym zakdzanym pasem o sifce pfiblizné 1,65 eV [*],
viz obr. 2.2(c), obrazek 2.2(d) ukazuje exciton X vyskytujici se ve fotoluminiscen¢nim
spektru na ptiblizné 1,6 eV.



2. MONOVRSTVY TMDC A JEJICH VYUZITI V PLAZMONICE
2.1. Plazmonické systémy vyuzivajici monovrstev TMDC

Plazmonické struktury umoznuji, diky své schopnosti lokalizovat svétlo do rozméri pod jeho
vlnovou délku, vyrazné zesileni interakce svétla s monovrstvami dichalkogenidii. Tato
vazba umoznuje vznik mnoha zajimavych fenoménti, jako je napt. zesileni luminiscence,
ultrarychla emise fotoni v radu pikosekund, silnd vazba a povrchové zesileny Ramantv
rozptyl. '] 'V nésledujicich odstaveich je uvedeno nékolik piikladit zkoumanych plazmo-
nickych systémi.

V clanku [10] byl zkouman hybridni systém monovrstvy WSs, na niz byly umistény
zlaté nanodraty riznych délek. K vybuzeni luminiscence bylo pouzito kruhové polarizo-
vané svétlo o vlnové délce Aoy = 588 nm a bylo naméreno zesileni luminiscence WS,
o jeden 1ad. Ke zkoumani rozptylovych spekter bylo pouzito bilé svétlo. Obrazek 2.3 uka-
zuje rozptylova a emisni spektra téchto hybridnich struktur. V rozptylovych spektrech lze
pozorovat pokles rozptylu na vinové délce odpovidajici excitonu, coz demonstruje vazbu
mezi excitony v monovrstvé a plazmony v nanoanténé. Dale je zajimavy nartst fotolu-
miniscen¢ni intenzity pricné polarizovaného svétla (modie) az k hodnotam srovnatelnym
s PL intenzitou podélné polarizovaného svétla pro anténu délky 70 nm.

10F 41,0

PL Intenzita
‘Rozptyl

PL Intenzita
Rozptyl
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Rozptyl

560 580 600 620 640 660 680 700
VInova délka (nm)

Obrazek 2.3: Srovnani rozptylovych spekter (¢erné) a fotoluminiscencnich spekter pro po-
délnou (Cervené) a pricnou (modie) polarizaci emitovaného zareni. Délky zlatych na-
nodratu ¢ini a) 55 nm, b) 60 nm a c¢) 70 nm. Pfevzato z [10] a upraveno.

Vyrazné zvyseni intenzity fotoluminiscence bylo také pozorovano v [11]. Zde byla
na monovrstvu MoSy umisténa soustava stiibrnych nanodiskii s mrizkovou konstantou
400 nm. Maximalni zesileni luminiscence bylo naméreno pro primeér nanodiskti d = 130 nm
a vlnovou délku A = 680 nm. Luminiscence zde byla zesilena ptiblizné 12x. Schéma zkou-
mané struktury a srovnani intenzit luminiscence pro rizné rozméry antén je uvedeno
na obrazku 2.4.
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Obrazek 2.4: (a) Schematické znazornéni struktury hybridniho systému monovrstvy MoSs
a soustavy stiibrnych nanodisku. (b) Snimek vytvorené struktury z rastrovaciho elektro-
nového mikroskopu (SEM, Scanning electron microscope). Cisla nad snimky znad¢f pri-
meéry stiibrnych diski. (c) Fotoluminiscenéni mapa struktur ze snimku (b). (d) Srovnani
intenzity luminiscence pro rizné prumeéry diskii ve srovnani s luminiscenci monovrstvy.
Pfevzato z [11] a upraveno.

Vyrazné modifikace emisnich vlastnosti monovrstvy MoS, bylo také dosazeno pfi je-
jim umisténi pod soustavu stiibrnych motylkovych nanoantén. ') Byl naméfen zesileny
Ramantv rozptyl a zesilend fotoluminiscence v monovrstvé za pokojovych teplot. Déle
také byla demonstrovana moznost ladéni absorpce pomoci zmény miizkovych parametrii
soustavy (viz obr. 2.5).

o
o
(1]

o o
o o

Dif. odrazivost
<]

Dif. odrazivost

IDif. gdrazivost

-1.0

16 18 20 22 24 286 16 18 20 22 24 26 16 18 20 22 24 286
Energie (eV) Energie (eV) Energie (eV)
Obrazek 2.5: Demonstrace moznosti ladéni diferencidlni odrazivosti systému mono-
vrstvy MoSy a soustavy motylkovych nanoantén pomoci zmény mtizkovych parametrii
p = (ps; py) a polarizace budictho svétla. (a) TE polarizace, p =(400 nm, 300 nm). (b)
TM polarizace, p =(500 nm, 400 nm). (¢) TE polarizace, p =(800 nm, 700 nm). Odrazi-
vost samotné monovrstvy MoSs je vykreslena cerné, odrazivost samotnych antén je modie
a Cervené je vykreslena odrazivost antén s monovrstvou. Pfevzato z [12] a upraveno
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2. MONOVRSTVY TMDC A JEJICH VYUZITI V PLAZMONICE

Podobné zesileni intenzity fotoluminiscence diky vazbé s plazmonickymi strukturami
bylo demonstrovano také pro monovrstvu MoSe,. ') Zde byl vytvoien hybridni systém
zlatych nanodiskt priuméru 140 nm s touto monovrstvou a v absorpénim spektru byla
pozorovana interference v rezimu slabé vazby. Dale také bylo zjisténo, ze k vazbé mezi ex-
citony a povrchovymi plazmony zde dochézi kvili zesilenému elektrickému poli v mono-
vrstvé generovanému povrchovymi plazmony, coz vedlo k vyraznému zesileni optické ab-
sorpce (viz obr. 2.6(I1)). Zaroven byla zjisténa zdvislost posunu rezonanci lokalizovanych
povrchovych plazmont ve zlatych anténach smérem do ¢ervené casti spektra na tloustce
vrstvy MoSes. Srovnani intenzity luminiscence pro monovrstvu umisténou na nanostruk-
tufe, monovrstvu umisténou na kiemikovém substratu a samotné zlaté nanoantény je
uvedeno na obrazku 2.6(IV).

(D I (1)

Absorbance
— 9}

©
)

600 700 800 900 1000

(1IT) (IV) VInové délka (nm)
8000~ a
§ 6000 -
g 4000;
& 2000;
" bx4 |C

900 750 800 850 900

VInova délka (nm)

Obrazek 2.6: (I) Snimek z optického mikroskopu zobrazujici zkoumanou strukturu. Ob-
last a reprezentuje soustavu zlatych nanodiskt primeéru 140 nm, na nichZ je nanesena
monovrstva MoSes, v oblasti b jsou pouze antény a v oblasti ¢ je monovrstva umisténa
na kiemikovém substratu. (IT) Absorp¢ni spektrum oblasti popsanych na obrazku (I).
Cérkovanou ¢arou je vykreslen soucet absorpce monovrstvy na kiemikovém substratu a
absorpce antén. Svislé ¢arkované ¢ary znaci spektralni polohy excitonti v monovrstve. (I1I)
Faktor zesileni fotoluminiscence (EF, Enhancement factor) monovrstvy v oblasti bilého
ramecku na obrazku (I) normovany viéi luminiscenci monovrstvy na kiemikovém sub-
stratu. (IV) fotoluminiscencni spektra zkoumanych oblasti. Prevzato z [13] a upraveno.

Nevsedni skloubeni vrstev dichalkogenidi prechodovych kovi a plazmonickych nano-
struktur bylo demonstrovano v [11]. Nejprve byla nanesena zlaté vrstva tloustky 10 nm
na kiremikovy substrat, ktera se pri zahtati rozdélila na ostriivky a eventualné se premé-
nila na nanosféry o priamérné velikosti 52 nm. Takto vzniklé nanosféry byly umistény do
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2.1. PLAZMONICKE SYSTEMY VYUZIVAJICI MONOVRSTEV TMDC

pece k lazni oxidu molybdenového (MoOs3) a pobliz byla umisténa nddoba se sirou. Pfi
odparovani doslo k reakci vypari MoOs se sirou a vzniklé molekuly MoSs ulpély na po-
vrchu zlata a nasledné vytvorily kolem nanosfér ucelenou schranku tloustky 5 - 10 vrstev.
Tento proces je schematicky naznacen na obrazku 2.7(b, c¢). Na obrazku 2.7(d,e) je patrné
zesileni Ramanovy i fotoluminiscen¢ni intenzity a posun jejich pikit pro zkouméni jedné
takovéto hybridni nanostruktury, ovsem pro soustavy takovychto struktur byl naopak zjis-
tén pokles luminiscence. Podle autori ¢lanku by toto potlaceni luminiscence mohlo byt
zpusobeno tim, ze zlaté nanosféry dopuji vrstvu MoS,; na svém povrchu volnymi nosici
naboje.

Topné téleso

o' e {"'-."_S—Q?ﬁ-'. R R R R
YRR Ry s - AUNP/Si ;
oie e @ ‘ ‘05-.; SR i
a9 ""'"'“'*"4:"“3’ MoO 1
PSS B 3 ‘
ety R LSS eeeco0vc e :
vyt R RS —— |
Agg g Teplotni gradient .

3 3

d 1519 — : ezo‘m

U O i
——MoS, i?2490m': P it
A 0 o 161 ——Mos, 665.7 nm
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Obrazek 2.7: (a) Schematické zndzornéni struktury hybridni ¢astice. (b, ¢) Schéma vyrob-
niho procesu struktury pomoci chemické depozice z plynné faze (CVD, chemical vapor
deposition). (d, e) Srovndni Ramanovych a fotoluminiscen¢nich spekter téchto struktur
(modfe) a vrstev MoS, ekvivalentni tloustky (Cervené). Pievzato z [11] a upraveno.

Kromé systémi vyuzivajicich vazby mezi monovrstvami dichalkogenidi prechodo-
vych kovu a lokalizovanych povrchovych plazmont byly také studovany systémy mono-
vrstev TMDC a struktur podporujicich povrchové plazmonové polaritony. Naptiklad ve
¢lanku [45] byla simulovédna optickd odezva systému jednorozmérného zlatého drazkovani
a monovrstvy MoS,, jehoz struktura je ukazana na obrazku 2.8. Nejprve byl zkouman
vliv zmény periody miizky na zesileni absorbance v monovrstvé, kde bylo ukazano, ze
perioda mtizky je priblizné rovna vinové délce rezonancénich povrchovych plazmonovych
polaritont (viz obr. 2.9) a bylo ukézano zesileni absorbance na hladiné B excitonu pfi
vhodném nastaveni periody drazkovani. Déale byla tato simulace provedena pro rizny po-
cet vrstev TMDC, jejimz vysledkem byl nartst absorbance s rostoucim poctem vrstev.
Tyto vysledky jsou shrnuty na obrazku 2.10. Poté byl zkoumén rozdil v optické odezveé
mezi monovrstvou umisténou pres celou geometrii struktury a monovrstvou umisténou
jen na vystupcich dréazkovani (v obrazku 2.8 znaceny rozmérem b, grafy s vysledky jsou
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2. MONOVRSTVY TMDC A JEJICH VYUZITI V PLAZMONICE

uvedeny na obr. 2.11). Na zavér byla mezi strukturu a monovrstvu umisténa vrstva oxidu
hafnic¢itého (HfOs) riznych tlousték a byla opét zkoumdna zavislost absorbance v mo-
novrstvé. Na obrazku 2.12 je patrné zesileni absorbance. Tento jev potvrzuje potrebu
umisténi dielektrické vrstvy mezi kovovou strukturu a monovrstvu pro minimalizaci neza-
rivych prechodu excitaci mezi monovrstvou a kovovou strukturou, které snizuji ucinnost
absorpce a luminiscence. ['”]

Obrazek 2.8: Schematické znazornéni struktury systému 1D zlatého drazkovani a mono-
vrstvy MoS,y. Prevzato z [15].

(@ (b)
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Obréazek 2.9: Srovnani spektralni absorbance zlaté desky (zelené), zlatého 1D drazkovani
(Sedé), monovrstvy MoS, (Cervené) a monovrstvy umisténé na dréazkovani (oranzoveé) pro
periodu (a) A = 550 nm a (b) A = 600 nm. V grafech jsou naznaceny spektralni polohy
excitonu (A, B) a povrchovych plazmonovych polaritonu (SPPs). Prevzato z [15] a upra-
veno.
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Obrézek 2.10: Srovnani spektralni absorbance systému pro rizny pocet vrstev MoSs pro
periodu (a) A =550 nm a (b) A = 600 nm. Pfevzato z [15] a upraveno.
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Obréazek 2.11: Srovnani spektralni absorbance pruhtt monovrstvy MoSs rtznych sitek pro
periodu (a) A =550 nm a (b) A = 600 nm. Prevzato z [15] a upraveno.
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Obrézek 2.12: Srovnani spektralnich absorbanci systému pro rizné tloustky vstvy HfO,

pro periodu (a) A =550 nm a (b) A = 600 nm. Pfevzato z |
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2. MONOVRSTVY TMDC A JEJICH VYUZITI V PLAZMONICE

Uvedené priklady hybridnich plazmon-excitonovych systémi vyuzivajicich dichalkoge-
nidy jasné demonstruji potencial skloubeni mono- i vicevrstev téchto materiali a plazmo-
nickych nanostruktur ve védé i v praxi. Spektralni poloha absorp¢nich a emisnich pikt
dichalkogenidti prechodovych kovii v kombinaci se schopnostmi plazmonickych struktur
lokalizovat a zesilovat dopadajici zareni umoznuji vznik napriklad vysoce citlivym fotode-
tektoriim operujicim ve viditelné oblasti za pokojovych teplot nebo naopak velmi presnym
zdrojim zareni v blizké infracervené oblasti.
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3. Optimalizace vybranych pripadu
plazmon-excitonovych systémi

K simulaci a optimalizaci vybranych nanostruktur byl pouzit program Ansys Lumeri-
cal FDTD Solutions. Tento program numericky resi Maxwellovy rovnice metodou konec-
nych diferenci v ¢asové doméné (FDTD, Finite Difference Time Domain).

FDTD rozdéli simula¢ni oblast na diskrétni prostorové bunky, kterych mohou byt
podle komplexity simulace fadové statisice az miliardy. Na hranici bunék je pomoci Ma-
xwellovych rovnic pocitano elektrické a magnetické pole.

Pro dosazeni dostatecné presnych vysledki simulaci je nutné, aby byla simulac¢ni oblast
optimalizovana. Vyuzivaji se k tomu tpravy téchto parametru: hustota, rozméry a lokalni
zahusténi simulacni sité, simulacni ¢as a kritérium automatického ukonéeni simulace (auto
shutoff kritérium) pii dosazeni urcité hodnoty zbytkové energie v simula¢ni oblasti. Op-
timalizace téchto hodnot byla provadéna pro kazdy pripad zvlast.

3.1. Vyhodnocované velicCiny

Hlavni veli¢inou vyhodnocovanou v téchto simulacich byl faktor zesileni absorpce v mo-
novrstve dany vztahem

Pabs

Pabs,ref

n= : (3.1)
kde P, je prumérny vykon absorbovany v jednotkovém objemu v monovrstvé s na-
nostrukturami a Py er je prumérnd hodnota referen¢niho vykonu absorbovaného v jed-
notkovém objemu v monovrstvé bez nanostruktur.
Absorbovany vykon v jednotkovém objemu lze urc¢it nasledovné:

1
Pos = ésowlm(5)|E|2, (3.2)

kde g9 je permitivita vakua, w je thlovd frekvence absorbovaného zéreni, |E|* je
kvadrat intenzity elektrického pole v daném prostredi a ¢ je dielektricka funkce prostredi.
Déle byl vyhodnocovan kvadrat zesileni elektrického pole v monovrstvé dany vztahem

a = |E1&Vg|27
|E’inc|2

kde |Eayg)? je prumérnd hodnota kvadrétu elektrického pole v monovrstvé a | Ei,|* je
kvadrat intenzity elektrického pole dopadajiciho zatreni.

(3.3)

3.2. Vyuziti lokalizovanych povrchovych plazmonii
Vétsina clankt zabyvajicich se hybridnimi systémy monovrstev TMDC a nanostruktur

podporujicich vznik lokalizovanych povrchovych plazmont je zaméfena na zesileni emise
zateni z téchto materidlii. V této préaci je vSak cilem maximalizovat zesileni absorpce
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3. OPTIMALIZACE VYBRANYCH PRIPADU PLAZMON-EXCITONOVYCH SYSTEMU

predevsim pro doplnéni predstav o chovani téchto struktur a blizsi porozuméni interakci
mezi plazmony v nanoanténéach a excitony v monovrstve.

Navrh mnou zvoleného systému vazby mezi LSP a excitony v monovrstvé vychazi
z clanku [16]. V ném byla zkouména a vyhodnocovana tihlové rozlisena fotoluminiscenéni
spektra monovrstvy MoSs, na které byla umisténa soustava stiibrnych nanodiski. V této
praci byla optimalizovana absorpce kolmo dopadajiciho svazku z dtivodu nizsi vypocetni
narocnosti a byly pouzity dva TMDC materidly - MoSy a WS,.

Optimalizace zédkladnich simula¢nich parametri byla provedena na systému jednoho
stfibrného nanodisku umisténého na monovrstvé MoS,. Tato monovrstva byla déle umis-
téna na kremikovém substratu s vrstvou oxidu kremicitého tloustky 275 nm. Postupné
byla zvySovana hodnota hustoty simulac¢ni sité, kterou lze zvolit v rozsahu presnosti 1 az
8, a kritéria automatického vypnuti a byly porovnavany vysledky absorbovaného vykonu
v monovrstvé. Déale byla hleddana rovnovaha mezi presnosti simulaci a ndro¢nosti vypo-
¢tu. Obrézek 3.1(a) ukazuje geometrii nanostruktury vyuzité pro optimalizaci simula¢niho
prostiedi a obr. 3.1(b) srovnava priumérné hodnoty absorbovaného vykonu v monovrstvé
pro rizné simulacni parametry. S rostouci hustotou simula¢ni sité absorbovany vykon
konvergoval k urcité hodnoté, ale pro presnost 6 doslo k mirné zméné vysledki. Toto bylo
transformaci do krychlové mrizky dochazi k nepresnostem. Pfi vyhodnocovani vhodné
hodnoty auto shutoff kritéria byly zkoumany odchylky mezi jednotlivymi vysledky, které
se vyskytovaly pro hodnotu kritéria 10 a 10, oviem od hodnoty 10" doslo ke stabilizaci
vysledného absorbovaného vykonu.

Na zakladé téchto vysledkt byla zvolena hustota simulacni sité 5 a auto shutoff kri-
térium 107. Celkovy simula¢ni ¢as nebyl ménén, jelikoz ho diky kritériu automatického
ukonceni simulace nebylo nikdy dosazeno. Na zavér byla volena lokalni hustota simulac¢ni
sité v oblasti monovrstvy, kde byla v referenc¢ni simulaci vyhodnocovana hodnota zesileni
absorpce. Pro 4 a vice bunék na tloustku monovrstvy doslo ke stabilizaci této hodnoty,
coz naznacuje dostatecnou presnost vypoctu a proto byl v monovrstvé tloustky 0,7 nm
zvolen maximalni rozmeér jedné bunky 0,175 nm, tedy pravé 4 bunky.

Zde je nutno zminit, Zze monitor absorbovaného vykonu ve vychozim nastaveni méri
absorbovany vykon relativné vii¢i vykonu zdroje, z ¢ehoz lze spocitat absorbovany vykon
na jednotku objemu. Zatimco pro samotné vyhodnocovani optimalizace struktur je pouzit
absorbovany vykon na jednotku objemu, k nastaveni parametrii samotné simulac¢ni oblasti
byla vyuzita pravé hodnota relativni. Hlavnim divodem je fakt, ze konkrétni namérené
hodnoty zde nenesou zadnou vypovidaci hodnotu, ovSem je dilezity jejich rozdil pro rizné
zvolené parametry simulaci.
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3.2. VYUZITI LOKALIZOVANYCH POVRCHOVYCH PLAZMONU
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Obrazek 3.1: (a) Schematické znazornéni struktury pouzité k optimalizaci simula¢nich
parametri. (b) Grafy pribéht prumérnych hodnot relativniho absorbovaného vykonu v
zavislosti na hodnotach optimalizovanych parametri.

3.2.1. Simulace a optimalizace pole Ag nanodiskil na monovrstvé
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Obrazek 3.2: Realné a imaginarni ¢ast dielektrické funkce sulfidu molybdenic¢itého ziskana
z materidlové databaze Lumerical FDTD Solutions.

Obrazek 3.2 ukazuje priubéh dielektrické funkce MoS; v rozsahu A = (400 — 800) nm zis-
kanou z materialové databaze programu Lumerical. V imaginarni ¢asti dielektrické funkce
se vyskytuji tfi piky na vlnovych délkach 430, 618 a 661 nm. Piky na 661 nm a 618 nm
odpovidaji X a Xp excitontim a tfeti pik na A = 430 nm odpovida tzv. C excitonovému
prechodu odpovidajicimu excitaci z hlubokého valenéniho do vodivostniho pasu. V této
praci byly optimalizovany faktory zesileni absorpce a zesileni kvadratu elektrického pole
pouze pro excitony X a Xg.
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3. OPTIMALIZACE VYBRANYCH PRIPADU PLAZMON-EXCITONOVYCH SYSTEMU

Zakladni geometrické rozloZeni zvolené struktury vychdzi z clanku [16], kde byla
na kiemikovém substratu umisténa 275 nm tlusta vrstva SiO,, na ni byla polozena mono-
vrstva MoS, a na ni soustava stribrnych nanodiski vysokych 50 nm (simulovana struktura
je identickd jako na obr. 2.4a). V této praci byla pro optimalizaci zvolena ¢tvercova sit
deviti nanodiskt. Zakladni hodnoty pro optimalizaci tohoto systému byly také prevzaty
z ¢lanku [10] - pramér antény 140 nm a vzdédlenost stfedu sousednich antén 460 nm.

Zakladni rozlozeni simulace je ukazano na obrazku 3.3. Pro vyhodnoceni zkoumanych
veli¢in byl do monovrstvy pod soustavu nanodiskt umistén monitor relativniho absorbova-
ného vykonu (vidi referencni hodnoté vykonu zdroje) o rozmérech 1,5x1,5 pm, simula¢ni
oblast byla osvicena rovinnou vlnou v rozsahu A = (400 — 800) nm pomoci Total field-
-Scattered field zdroje a samotna simula¢ni oblast byla definovana tak, aby z kazdé strany
presahovala zkoumanou strukturu alespon o 200 nm. Rozmisténi monitoru absorbovaného
vykonu, zdroje svétla a simula¢ni oblasti je ukdzano na obrazku 3.4.

Soustava Ag antén
Monovrstva TMDC

Vrstva SiO2

Si substrat

Obrazek 3.3: Nakres simulovaného systému.

Hranice simulaéni
—— oblasti

____— Zdroj svetla

=1

. . Lokalni zahusténi
A= ———"" simulaéni sité

Monitor
absorbovaného
vykonu

Obrazek 3.4: Rozvrzeni simulacni oblasti.

Optimalizace sttibrnych diskt byla provadéna pro praméry d = (125 — 155) nm s kro-
kem 5 nm a vzdélenosti jejich stfedt v rozsahu a = (430 — 490) nm s krokem 10 nm.

Obrazek 3.5(a) uvadi grafy prumérné hodnoty absorbovaného vykonu v monovrstvé
bez nanostruktury a pro dva zvolené parametry simulaci. Pro absorpci na hladiné exci-
tonu X, bylo dosazeno nejvétsiho zesileni absorpce pro strukturu nanodiski s polomérem
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3.2. VYUZITI LOKALIZOVANYCH POVRCHOVYCH PLAZMONU

d = 130 nm a vzdalenosti stfedi @ = 430 nm. Zesileni absorpce ¢inilo n = 3,99 a zesileni
pole v monovrstvé dosdhlo hodnoty o = 2,62. Na hladiné neutralniho excitonu Xg dosahla
nejvetsi hodnoty faktoru zesileni absorpce struktura s pramérem diskta d = 125 nm a pe-
riodou pole a = 430 nm. Hodnoty zesileni absorpce a pole zde ¢inily n = 2,35 a a = 2,37.
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Obréazek 3.5: (a) Graf srovnani prumérnych hodnot absorbovaného vykonu na jednotku
objemu v monovrstvé sulfidu molybdenic¢itého pro strukturu bez pritomnosti antén a ve
dvou strukturach, pro néz bylo pri prvni optimalizaci na hladinach X, a Xpg excitont
dosazeno nejvyssich hodnot faktoru zesileni absorbovaného vykonu. (b) Grafy prubéhi
zesileni absorbovaného vykonu a kvadratu elektrického pole v monovrstvé pro tyto dve
struktury. Carkované ¢ary v obou grafech ukazuji spektralni polohy neutralnich excitoni.

Nejvyssi hodnoty faktoru zesileni absorbovaného vykonu bylo dosazeno pro struktury
s rozméry na hranici optimalizac¢nich intervala. Proto byl optimalizac¢ni interval posunut
na rozsahy d = (115—145) nm a a = (400—460) nm, pficemz vSechny parametry struktury
i simulace zistaly zachovany.

V novych optimalizac¢nich intervalech bylo na hladiné X, excitonu dosazeno nejvys-
stho zesileni pro strukturu s priamérem antén d = 135 nm a vzdalenosti jejich stredt
a = 400 nm, a to faktor zesileni absorbovaného vykonu n = 4,45 a faktor zesileni elektric-
kého pole a@ = 2,93. Pro hladinu excitonu Xg absorpci i pole nejvice zesilovala struktura
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3. OPTIMALIZACE VYBRANYCH PRIPADU PLAZMON-EXCITONOVYCH SYSTEMU

s rozméry d = 115 nm a a = 400 nm. Faktory zesileni zde ¢inily n = 2,73 pro pramérny
absorbovany vykon a a = 2,73 pro kvadrat elektrického pole. Zavislosti primérné hodnoty
absorbovaného vykonu v monovrstvé a zesileni absorpce a kvadratu pole v zavislosti na
vinové délce dopadajiciho svétla jsou uvedeny na obrazku 3.6.
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Obrézek 3.6: (a) Graf srovnani pramérného absorbovaného vykonu na jednotku objemu
v monovrstvé sulfidu molybdenic¢itého pro strukturu bez pritomnosti antén a ve dvou
strukturach, pro néz bylo pti druhé optimalizaci na hladindch X a Xg excitontt dosazeno
nejvyssich hodnot faktoru zesileni absorbovaného vykonu. (b) Grafy prubéhu zesileni ab-
sorbovaného vykonu a kvadratu elektrického pole v monovrstvé pro tyto dvé struktury.
Cérkované ¢ary v obou grafech ukazuji spektralni polohy neutralnich excitoni.

Jelikoz bylo nejvyssich hodnot faktori zesileni opét dosazeno pro struktury na hranici
optimaliza¢niho intervalu, byl tento interval opét posunut. Pro tfeti kolo optimalizace
byly tyto intervaly zvoleny d = (120 — 150) nm a a = (360 — 420) nm.

V tomto optimalizacnim intervalu dosdhla na hladiné X, excitonu nejvétsi hodnoty
faktori zesileni struktury s rozméry d = 135 nm a a = 380 nm. Primérny absorbovany vy-
kon v monovrstvé byl zde zesilen faktorem 1 = 4,58 a faktor zesileni kvadratu elektrického
pole v monovrstvé zde dosahl hodnoty o = 3,00. Pro spektralni polohu neutralniho Xg
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3.2. VYUZITI LOKALIZOVANYCH POVRCHOVYCH PLAZMONU

excitonu bylo dosazeno nevyraznéjsiho zesileni ve struktute s primérem antén d = 120 nm
a jejich vzdalenosti a = 360 nm, kde faktory zesileni dosadhly hodnot n = 2,90 a o = 2,97.

Struktura optimalizovana pro nejvyssi faktory zesileni na hladiné excitonu X, lezi
uvnitt optimalizacniho intervalu. I pres to, ze struktura nejvice zesilujici prumérné hod-
noty absorbovaného vykonu i kvadratu elektrického pole v monovrstvé na pozici Xg exci-
tonu lezi na hranici optimalizac¢niho intervalu, byla zde optimalizace téchto struktur pro
monvrstvu MoSy ukoncena. Hlavnim divodem pro toto rozhodnuti byl fakt, ze zesileni
na X, excitonu dosahuje hodnoty priblizné o 58 % vyssi nez pro Xy exciton.

Spektralni zavislosti zesileni absorpce a zesileni pole pro tyto dvé struktury jsou uve-
deny na obrazku 3.7. VSechny zkoumané struktury vykazuji na hladindch A a B excitoni
mirny pokles v zesileni pole a podobny trend i pro zesileni absorpce, coz potvrzuje vznik
hybridizovaného plazmon-excitonového systému.
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Obrazek 3.7: (a) Graf srovnani pramérnych hodnot absorbovaného vykonu na jednotku
objemu v monovrstvé sulfidu molybdenicitého pro strukturu bez pritomnosti antén a ve
dvou strukturach, pro néz bylo pfi tfeti optimalizaci na hladinach X, a Xp excitont
dosazeno nejvyssich hodnot faktoru zesileni absorbovaného vykonu. (b) Grafy priubéhu
zesileni absorbovaného vykonu a kvadratu elektrického pole v monovrstvé pro tyto dvé
struktury. Carkované ¢ary v obou grafech ukazuji spektralni polohy neutralnich excitont.
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3.2.2. Simulace a optimalizace soustavy Ag nanodiskti na mono-
vrstvé WS,

04 03 05 055 06 005 07 0J5 0B u4a 0% 05 05 Ob 065 07 075 08
Vinova délka (LL1T) Vinova délka (LLITT)

Obréazek 3.8: Redlna a imaginarni ¢ast dielektrické funkce sulfidu wolframicitého ziskanéd
z materidlové databaze Lumerical FDTD Solutions.

Na obrazku 3.8 je vykreslena dielektrickda funkce WS, ziskana z materidlové databéze
programu Lumerical. Imaginarni ¢ast opét vykazuje tfi piky na vlnovych délkach 436,
517 a 615 nm. Piky na A = 615 nm a A = 517 nm opét odpovidaji neutrdlnim X,
a Xp excitonim a pik na A = 436 nm odpovida, podobné jako u MoS,, C excitonovému
prechodu.

Optimalizace zminénych faktort zesileni byla opét provadéna pouze pro neutralni X,
a Xp excitony.

Pro ziskani rozsahu priamért a vzdalenosti stfedi antén pro optimalizaci byla nejprve
provedena hruba optimalizace priméru nanodisku v rozsahu d = (100 — 200) nm pro
systém jedné antény umisténé na monovrstvé a nasledné byla provedena optimalizace
vzdalenosti stfedi dvou antén v rozsahu a = (100 — 250) nm. Obrazky 3.9(b) a 3.10(b)
ukazuji srovnani primérné hodnoty relativniho absorbovaného vykonu v monovrstvé pro
vybrané hodnoty téchto hrubych optimalizaci. Na zdkladé vyslednych hodnot faktori
zesileni byly zvoleny nasledujici vychozi rozméry struktury: primér nanodiskti d = 160
nm a vzdalenost stfed antén a = 260 nm.
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(a) Ag anténa

Monovrstva WS»
Vrstva SiO,

Si substrat

(b) Optimalizace praméru nanodisku
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Obrazek 3.9: (a) Schematické zndzornéni struktury pouzité pro hrubou optimalizaci pri-

méru nanodiski. (b) Srovnéni spekter primérné hodnoty relativniho absorbovaného vy-
konu pro monovrstvu bez antén a antény rtznych pramért.
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(a) Ag antény

Monovrstva WS>
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Si substrat

(b) Optimalizace vzdalenosti stredu
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Obrazek 3.10: (a) Schematické zndzornéni struktury pouzité pro hrubou optimalizaci vzda-

lenosti nanodisku. (b) Srovnéni spekter prumérného relativntho absorbovaného vykonu
pro monovrstvu bez pritomnosti antén a pro rtuzné hodnoty vzdédlenosti stredu antén.

Na zakladé téchto hodnot byla dale provedena jemnéjsi optimalizace pro pruméry diskii
d = (145 — 175) nm s krokem 5 nm a vzdélenost stiedi a = (230 — 290) nm s krokem 10
nm.

Rozvrzeni simulacni oblasti bylo podobné simulaci pro MoS,. Diky zna¢né nizsi hod-
noté periody pole byly rozméry monitoru absorbovaného vykonu, zdroje svétla i simulac¢ni
oblasti zmenseny - plocha monitoru absorbovaného vykonu zde ¢inila jen 1x1 pum.

Vysledky prvni optimalizace struktury pro monovrstvu sulfidu wolframicitého jsou
shrnuty na obrdzku 3.11. Graf (a) srovnava prumérné hodnoty absorbovaného vykonu
pro dvé riuzné geometrie struktury a monovrstvu bez pritomnosti antén. Nejvyraznéjsiho
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3.2. VYUZITI LOKALIZOVANYCH POVRCHOVYCH PLAZMONU

zesileni absorpce na hladiné A excitonu bylo dosazeno pro strukturu s primeérem disku
d = 145 nm a periodou a = 290 nm. Zesileni absorpce dosahlo hodnoty n = 3,19 a pole
v monovrstvé bylo zesileno na hodnotu o = 3,29. Na hladiné excitonu Xg nejvice absor-
bovala vykon struktura s parametry d = 145 nm a a = 280 nm. Hodnoty zesileni absorpce
a pole zde ¢inily n = 1,58 a a = 2,33.
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Obrazek 3.11: (a) Graf srovnani pramérnych hodnot absorbovaného vykonu na jednotku
objemu v monovrstvé sulfidu wolframicitého pro strukturu bez pritomnosti antén a ve
dvou strukturach, pro néz bylo pri prvni optimalizaci na hladinach X, a Xpg excitont
dosazeno nejvyssich hodnot faktoru zesileni absorbovaného vykonu. (b) Grafy prubéhi
zesileni primérnych hodnot absorbovaného vykonu a kvadratu elektrického pole v mono-
vrstve pro tyto dvé struktury. Cérkované ¢ary v obou grafech ukazuji spektralni polohy
neutralnich excitont.

Podobné jako u struktur s monovrstvou sulfidu molybdenicitého lezi struktury dosahu-
jici nejvyssich hodnot faktoru zesileni na hranici optimalizac¢niho intervalu. Proto byl tento
interval posunut na hodnoty d = (130 — 160) nm pro pruméry antén a a = (260 — 320) nm
pro jejich vzdélenost.
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Na tomto novém intervalu bylo na hladiné X, excitonu dosazeno nejvétsiho zesileni
absorpce i pole v monovrstvé pro strukturu s rozméry d = 130 nm a a = 320 nm. Faktor
zesileni absorbovaného vykonu zde dosahl hodnoty n = 4,25 a faktor zesileni kvadratu
elektrického pole o = 4,34. Pro hladinu Xp excitonu nejvice zesilovala obé zkoumané
veli¢iny struktura s primérem antén d = 130 a periodou a = 280 nm, kde faktory zesileni
nabyly hodnot n = 1,71 a a = 2,52. Pribéhy primérného absorbovaného vykonu a faktort
zesileni pro tyto dvé struktury jsou uvedeny na obrazku 3.12.
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Obréazek 3.12: (a) Graf srovnani prumérné hodnoty absorbovaného vykonu na jednotku
objemu v monovrstvé sulfidu wolframicitého pro strukturu bez pritomnosti antén a ve
dvou strukturach, pro néz bylo pri druhé optimalizaci na hladinach X, a Xpg excitont
dosazeno nejvyssich hodnot faktoru zesileni absorbovaného vykonu. (b) Grafy prubéhi
zesileni absorbovaného vykonu a kvadratu elektrického pole v monovrstvé pro tyto dve
struktury. Carkované ¢ary v obou grafech ukazuji spektralni polohy neutralnich excitoni.

I tato optimalizace dosahla maximalnich hodnot faktortu zesileni ve strukturach na
hranici optimalizacniho intervalu a ten byl tedy opét posunut na hodnoty d = (110 —
140) nm a a = (300 — 360) nm pro pramér antén a vzdalenost jejich stiedu.
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Tato optimalizace ukazala na hladiné X, excitonu nejvyssi hodnoty faktort zesileni
ve struktute s rozméry d = 120 nm a a = 360 nm, a to n = 4,74 pro absorbovany vykon
a a = 4,83 pro kvadrat elektrického pole. Pro Xp exciton nejvice zesilovala struktura
s prumérem antén 110 nm a vzdalenosti jejich stfedi 300 nm. Faktor zesileni absorpce
zde dosahl hodnoty n = 1,84 a faktor zesileni pole a = 2,71. Obrazek 3.13 ukazuje pribéhy
absorbovaného vykonu v monovrstvé a faktora zesileni absorpce a kvadratu elektrického
pole pro tyto dvé struktury.

Obé tyto struktury se opét nachazi na hranicich optimaliza¢niho intervalu. Podobné
jako v piipadé struktur s monovrstvou MoSs dosahuje struktura s nejvyssim faktorem
zesileni na hladiné excitonu X, vyrazné vyssi hodnoty, nez struktura optimalizovana pro
exciton Xg. Proto byla X, struktura zvolena pro dalsi posunuti optimaliza¢niho intervalu,
tentokrat na hodnoty d = (100 — 130) nm a a = (350 — 410) nm.

Na spektralni pozici neutrdlniho X, excitonu dosahla nejvétsiho zesileni struktura
stejnych rozmeért jako pri minulé optimalizaci - lze tedy usoudit, ze z celé zkoumané ob-
lasti rozméru struktury s monovrstvou sulfidu wolframicitého lze dosahnout nejvyssiho
zesileni absorbovaného vykonu v monovrstvé pti pouziti sité antén priméru d = 120 nm
a vzdalenosti sttedll @ = 360 nm. Pro Xp exciton dosahovaly vSechny zkoumané struktury
podle ocekavani nizsich hodnot nez pii minulé optimalizaci, 1ze tedy vyvodit, Ze z ce-
1ého zkoumaného rozsahu rozméra zde nejvice zesiluje struktura s rozméry d = 110 nm
a a = 300 nm. Nutno vsak zminit, Ze optimalizace absorpce dopadajiciho zafeni v téchto
strukturach pri dirazu na absorpci na hladiné Xg excitonu si zada dalsi optimalizace
rozmeéri s optimalizacnimi intervaly mimo rozsah této prace.

Grafy zesileni absorpce a zesileni kvadratu elektrického pole v monovrstvé (viz obr.
3.13(b)) vykazuji podobny prubéh jako predchozi piiklad, tedy pokles hodnot zesileni
na hladinach excitont ve srovnéani s jejich okolim, opét prokazujici pritomnost vazby mezi
plazmonem v anténéach a excitonem v nanostrukture.
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Obrazek 3.13: (a) Graf srovnani prumérného absorbovaného vykonu na jednotku objemu
v monovrstvé sulfidu wolframicitého pro strukturu bez pritomnosti antén a ve dvou struk-
turach, pro néz bylo pri tfeti optimalizaci na hladinach X, a Xg excitonti dosazeno nej-
vyssich hodnot faktoru zesileni absorbovaného vykonu. (b) Grafy prubéhu zesileni ab-
sorbovaného vykonu a kvadratu elektrického pole v monovrstvé pro tyto dvé struktury.
Cérkované ¢ary v obou grafech ukazuji spektralni polohy neutralnich excitoni.

Optimalizace struktury nanodiski umisténych na monovrstvé MoS, ukézala, Ze pri
spravném nastaveni rozmérta nanostruktury lze dosdhnout zesileni absorpce v monovrstve
vice nez 4,5 x na hladiné neutralniho X, excitonu. Pfi pohledu na ¢léanek [11], v némz bylo
pro strukturu stejného charakteru a velmi podobnych rozmért dosazeno zesileni emise pri-
blizné 12x lze vyvodit, ze pti vhodné volbé geometrie lze pti osviceni struktury, absorpci
dopadajicicho zareni v monovrstvé a zpétné emisi 1ze dosdhnout vice nez 50x silnéjsiho
emitovaného zareni, nez pri osvitu monovrstvy bez pritomnosti antén. Jak bylo zminéno
v zavéru teoretické ¢asti, tento fakt vybizi k vyuziti téchto struktur jako vysoce citlivych
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fotodetektori benefitujicich z prirozenych vlastnosti dichalkogenidii prechodovych kov1,
af je to provoz za pokojovych teplot nebo operace ve viditelném zareni.

Pro struktury vyuzivajici monovrstvu sulfidu wolframicitého bylo ukazano, ze ac¢ zatim
nebyl tento material v kontextu hybridnich plazmon-excitonovych systému zkouman tolik,
jako naptiklad MoSs, také nabizi Siroké moznosti vyuziti diky maximéalni hodnoté faktoru
zesileni absorpce ¢inici n = 4,74, tedy mirné vice, nez v pripadé struktury umisténé na
monovrstvé sulfidu molybdenicitého.

3.3. Vyuziti povrchovych plazmonovych polaritonii

Hybridni systémy vyuzivajici monovrstvy TMDC a plazmonické struktury umoznujici
vznik povrchovych plazmonovych polaritonti zatim nebyly téméf studovany. Clanek za-
byvajici se strukturou, jez byla zvolena pro optimalizaci v této c¢asti prace, byl zamé-
fen predevsim na modelové situace moznosti kombinace plazmonickych struktur a vrstev
dichalkogenidi prechodovych kovli a prestoze byla v téchto systémech vyhodnocovana
absorbance, konkrétni stanoveni moznosti zesileni absorpce v monovrstvé je spise druhot-
nym vysledkem zminéné prace. Podobné jako u struktur zkoumanych v predchozi c¢asti
této prace byly zvoleny monovrstvy sulfidu molybdenicitého a sulfidu wolframicitého, a to
predevsim proto, ze vrstva MoS, byla vyuzita v puvodnim clanku, z néjz byla prevzata
optimalizovana struktura a tedy lze jednoduse posoudit vysledky této prace. Monovrstva
WS, byla opét zvolena proto, Ze v dobé pripravy této prace tento materidl v kontextu
systému vyuzivajicich SPP zatim nebyl zkouman.

Pro optimalizaci systému vazby mezi excitony v monovrstvach dichalkogenidt precho-
dovych kovii a povrchovymi plazmonovymi polaritony byla zvolena struktura z ¢lanku [15]
(viz obr. 2.8). Jedna se o jednorozmérné zlaté drazkovani, na némz je umisténa monovrstva
vybraného TMDC.

Podminka vybuzeni povrchovych plazmonovych polaritontt na 1D drazkovani ma na-

kosin(6) + ——

sledujici tvar:
EmEd
=koy | ——— 3.4
A 0 Em + 5d’ ( )

kde kg je vlnové ¢islo dopadajictho zareni, 6 je thel dopadu zareni, m je difrakéni
rad vzniklého polaritonu, A je perioda drazkovani, ¢, je dielektrickd funkce kovu a ¢4 je
dielektricka funkce dielektrika.

Pro kolmy dopad zareni a prvni difrakéni rad tento vztah prejde do tvaru

2T EmEd
~ 3.5
A AMVen+ed (3.5)

kde A je vlnova délka budictho zafeni. V ¢élanku [15] byla navic simulovana struk-
tura navrzena tak, ze hodnota odmocniny ve vztahu 3.5 se blizila jednicce, tedy tento
vztah presel do jednoduchého tvaru A ~ A. Pro A = 550 nm byla namérena rezonance
na A = 551 nm a pro A = 600 nm byla naméfena rezonance na A = 600 nm.

Pro vyhodnoceni optimalizace téchto struktur byly zavedeny tii rizné faktory zesileni
absorpce. Nejprve byl vyhodnocovan faktor zesileni n; srovnavajici absorbovany vykon na
jednotku objemu v monovrstvé umisténé na zlatém drazkovani a absorbovany vykon v

2mm

2
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osamocené monovrstvé. Druhym zkoumanym faktorem byl faktor zesileni 7,, dany podi-
lem absorbovaného vykonu v monovrstvé na zlatém drazkovani a absorbovaného vykonu
v monovrstvé umisténé na hladkém zlatém substratu. Posledni faktor zesileni 73 porov-
nava vykon absorbovany v celé struktufe monovrstva+drazkovani a vykon absorbovany
ve struktufe monovrstva+zlaty substrat.

Zakladni rozméry hloubky drazky a sitky vystupku byly zvoleny stejné jako ve vycho-
zim C¢lanku, tedy A = 200 nm a b = 200 nm. Optimalizace rezonanci této struktury byla
provadéna pomoci zmény sitky drazky a. Pricny rozmér struktury byl zvolen y = 500 nm.
Tyto rozméry jsou naznaceny na obrazku 2.8.

Vzhledem k tomu, Ze se jedna o jednorozmérné drazkovani, 1ze tyto struktury optima-
lizovat pomoci dvojrozmérnych simulaci. Jejich vyraznou vyhodou oproti 3D simulacim
je Tadové nizsi pocet simulacnich bunék a tedy i vypocetni a ¢asova narocnost. Z téchto
divodu bylo kritérium automatického ukonceni simulace pri dosazeni konkrétni hodnoty
zbytkové energie ponechano na hodnoté 10~7 jako v pifpadé LSP a hustota simula¢ni sité
byla nastavena na nejvyssi moznou hodnotu, tedy 8.

Samotné simulace byly navrzeny nasledovné: sitka simulac¢ni oblasti ¢inila 5 wm, do
ni byl umistén zdroj svétla stejného druhu a parametra jako v pripadé soustav stribrnych
nanodisku - tedy Total field-Scattered field zdroj ve frekvenénim rozsahu A = (400 —
800) nm a jeho sitka byla zvolena 4,5 wm. Pfes monovrstvu bylo opét umisténo lokalni
zahusténi sité s maximéalnim rozmérem 0,175 nm a monitor absorbovaného vykonu pro
vyhodnoceni zesileni absorpce v monovrstvé. Dale byl do struktury umistén druhy monitor
absorbovaného vykonu, pokryvajici nejen monovrstvu, ale také samotné zlaté drazkovani.
Oba monitory mély stejnou sitku jako zdroj svétla, tedy 4,5 um. Rozvrzeni simulacni
oblasti je naznaceno na obrazku 3.14.

Hranice simulacni Zdroj svétla Monitor absorbovaného
oblasti / vykonu
v
Lokalni zahusténi Au substrat DraZkovani Monovrstva TMDC

simulacni site
Obréazek 3.14: Schematické znazornéni simulac¢ni oblasti a rozmisténi prvka simulace.

V pripadé obou zkoumanych materialii byla optimalizace navrzena stejné. Perioda
drazkovani byla ménéna v rozsahu A = (450 — 700) nm s krokem 10 nm s tim, ze sitka
vystupku mezi drazkami byla ve vsech pripadech zachovana na hodnoté b = 200 nm.
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3.3.1. Simulace a optimalizace 1D Au drazkovani a monovrstvy
MOS2

Podobné jako v prvni sekci praktické ¢asti byla optimalizace zamétena na zesileni ab-
sorpce na spektralnich hladindch X, a Xy excitont, které v sulfidu molybdenic¢itém lezi
na vinovych délkach Ay = 661 nm a Ag = 618 nm.

Nejvyssi hodnoty faktora zesileni 7; a 7y na hladiné neutralniho X, excitonu dosahla
struktura s periodou A = 570 nm. Zesileni absorpce ve srovnani s osamocenou mono-
vrstvou zde nabylo hodnoty 7, = 2,18 a faktor zesileni oproti monovrstvé umisténé na
substratu ¢inil 1, = 4,04. Srovnani absorbovaného vykonu v celé strukture ukazalo, ze nej-
vétsiho zesileni zde dosahla struktura drazkovani s periodou A = 630 nm, a to n3 = 2,45.

Optimalizace zesileni na hladiné Xp excitonu ukazala, ze faktory 7, a 7, nabyvaji
nejvyssi hodnoty ve struktufe s periodou drazkovani A = 510 nm. Konkrétni hodnoty
faktort zesileni zde ¢inily 7 = 1,62 a 1, = 2,19. Srovnani absorbance celé struktury
a monovrstvy na hladkém substratu vykazalo nejvyssi hodnotu faktoru zesileni 73 pro
periodu A = 470 nm, kde byla absorbance zesilena faktorem n; = 1,14.

Obréazek 3.15 srovnava prumérnou hodnotu absorbovaného vykonu na jednotku ob-
jemu v monovrstvé pro samotnou monovrstvu, monovrstvu umisténou na zlatém substratu
a struktury vykazujici nejvétsi zesileni na spektralnich pozicich obou excitonii. Na obrazku
3.16 je porovnan celkovy absorbovany vykon ve strukturach vykazujicich nejvyssi hodnoty
faktoru 73 a ve zlatém substratu, na némz je umisténa monovrstva MoS,.

32



3. OPTIMALIZACE VYBRANYCH PRIPADU PLAZMON-EXCITONOVYCH SYSTEMU

(@)
» .,”Absorbovany vykon v monovrstvé

Monovrstva

— Monovrstva+Au
A=570 nm

——A=510nm

Absaorbovany vykon (Wm'3)

=)
@

o
400

(b)

Vinova délka (nm)

Zesileni absorpce pro A=510 nm
18

Zesileni absorpce pro A=570 nm

25

nl /)

16

M| /

>

/ /r\-

] = N

Zesileni absorpce (-)

Zesileni absorpce (-)

5 ot

.

X

W/

500 650

Vinova délka (nm)

700

500

550 600

VInova délka (nm)

650 700 750 800

Obrazek 3.15: (a) Srovnani absorbovaného vykonu v monovrstvé pro osamocenou mono-
vrstvu MoS,, monovrstvu umisténou na zlatém substratu a struktury s periodou 570 nm
a 510 nm. (b) Spektralni prubéhy faktoru zesileni absorpce v monovrstvé pro drazkovani
s periodou 510 Hnm a 570 nm. Cerné ¢arkované ¢ary znadéf spektralni pozice neutralnich
excitont v sulfidu molybdenic¢itém.
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Obrazek 3.16: Srovnani celkového absorbovaného vykonu ve struktuie monovrstvy sul-
fidu molybdenicitého umisténé na zlatém substratu a ve strukturach s periodou 630 nm
a 470 nm a spektralni spibéhy faktori zesileni absorpce pro tyto dvé struktury. Cerné
carkované c¢ary znaci polohy neutralnich X, a Xp excitoni.
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3.3.2. Simulace a optimalizace 1D Au drazkovani a monovrstvy
WS,

Hlavnim cilem optimalizace struktur s monovrstvou sulfidu wolframicitého byla opét ma-
ximalizace hodnot vySe zminénych faktori zesileni absorpce na hladinach neutralnich
Xa a Xp excitonu, které maji v monovrstvach WSy spektralni polohy Ay = 615 nm
a Ag = 517 nm.

Na spektralni pozici X, excitonu dosahla nejvyssich hodnot faktort n; a ny struk-
tura s drazkovanim o periodé A = 510 nm, a to n; = 1,64 a n, = 2,19. Faktor ns byl
maximalizovan ve struktufe s periodou A = 630 nm a ¢inil zde n3 = 2,60.

Optimalizace faktort zesileni absorpce v monovrstvé (tedy n; a 72) na hladiné Xp ex-
citonu ukazala, ze v ramci optimalizacniho intervalu pro drazkovani zvoleného v této praci
nedochazi k zesileni absorpce v zadné zkoumané struktutre. Nejvyssich hodnot téchto fak-
torii zde dosahla struktura periody A = 450 nm, kde n; = 0,57 a 9, = 0,91. Pti zkoumani
zesileni celkové absorbance struktury vsak k mirnému zesileni doslo, a maximalni hodnota
tohoto faktoru ¢inila n3 = 1,15 pro strukturu s drazkovanim o periodé A = 470 nm.

Pti pohledu na vysledky optimalizace zesileni absorpce v monovrstve na hladiné Xpg ex-
citonu je patrné, ze nejvyssiho zesileni dosédhla struktura na samé hranici optimaliza¢niho
intervalu a lze tedy vyvodit, Ze by bylo teoreticky mozné nalézt strukturu, kde hodnoty
faktori n; a 7, nabyvaji hodnot vyssich nez 1 pfi posunuti optimalizacniho intervalu
periody drazkovani do rozmért nizsich nez 450 nm.

Dale se zde projevuje pritomnost mezipasového prechodu ve zlaté na vinové délce
A =~ 550 nm. Ten zpusobuje zna¢nou absorpci dopadajictho zafeni o nizsich vlnovych
délkach a tedy v této spektralni oblasti vyrazné potlacuje plazmonické vlastnosti zlata.
Pritomnost mezipasového prechodu je patrna na grafu 3.18, kde struktura s periodou
A = 630 nm absorpci na tomto prechodu zesilila. Obrazek 3.17 demonstruje fakt, ze pod
A = 550 nm je zlato plazmonicky neaktivni.

V ramci této prace vsak nebyla nalezena struktura budici povrchové plazmonové po-
laritony, ktera by zesilovala absorpci dopadajiciho zafeni v monovrstve sulfidu wolframi-
¢itého na spektralni pozici neutralnitho Xg excitonu.

Graf na obrazku 3.17 ukazuje spektralni zavislost primérné hodnoty absorbovaného
vykonu na jednotku objemu v monovrstvé pro osamocenou vrstvu sulfidu wolframicitého,
stejnou monovrstvu umisténou na zlatém substratu a monovrstvu umisténou na drazko-
vanich s periodou A, pro nez dosahovaly faktory 7, a ny nejvyssich hodnot.

Podobné jako u optimalizace struktury s monovrstvou MoS, je v grafu na obrazku
3.18 vynesena spektralni zavislost celkového absorbovaného vykonu ve strukturach maxi-
malizujicich hodnoty faktoru 73 a ve struktufe slozené z hladkého zlatého substratu, na
némz byla umisténa monovrstva WS,.
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Obréazek 3.17: (a) Srovnani absorbovaného vykonu v monovrstvé pro osamocenou mono-
vrstvu WSy, monovrstvu umisténou na zlatém substratu a struktury s periodou 510 nm
a 450 nm. (b) Spektralni prubéhy faktoru zesileni absorpce v monovrstvé pro struktury
s periodou drézkovani 510 nm a 450 nm. Cerné ¢arkované ¢ary znaci spektralni pozice
neutralnich excitont v sulfidu wolframicitém.
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Obrazek 3.18: Srovnani celkového absorbovaného vykonu ve strukture monovrstvy sulfidu
wolframicitého umisténé na zlatém substratu a ve strukturach s periodou 630 nm a 470 nm
a spektralni pribéhy faktort zesileni absorpce v celém objemu pro tyto dvé struktury.
Cerné ¢arkované ¢ary znadi polohy neutralnich X, a Xp excitont.

Optimalizace periody drazkovani na strukturach podporujicich vznik povrchovych
plazmonovych polaritont prekrytych monovrstvou sulfidu molybdenic¢itého ukézala, ze pti
vhodné volbé rozméru struktury tyto hybridni systémy svou schopnosti zesileni absorpce

35



3.3. VYUZITI POVRCHOVYCH PLAZMONOVYCH POLARITONU

konkuruji hybridnim systémim vyuzivajicim lokalizované povrchové plazmony studova-
nym v prvni sekci praktické ¢asti této prace. Vzhledem ke schopnosti siteni po rozhrani,
kterd je inherentni vlastnosti povrchovych plazmonovych polaritont, vsak nabizi Sirsi
moznosti vyuziti - jmenovité napriklad kombinaci presnych fotodetektorti a zptisobu pre-
nosu informace na kratké vzdalenosti. Tato prace dosahla odlisnych vysledkii ve srovnani
s vychozim ¢lankem, at uz se jedné o odlisnou zavislost rezonanc¢ni vilnové délky plazmo-
novych polaritoni na periodé drazkovani nebo dosazené zesileni celkové absorpce. Toto
vsak mohlo byt zptisobeno vyrazné odlisSnou geometrii simulovanych struktur.

Zkoumani stejnych veli¢in u hybridnich plazmon-polariton-excitonovych systémi vyu-
zivajicich monovrstvu sulfidu wolframicitého vSak ukazalo, ze v rdmci optimalizace prove-
dené v této praci jsou moznosti téchto systémi znacné limitovany ve srovnani s ostatnimi
strukturami zkoumanymi v této praci. Kromé pomérné nizkych hodnot dosazeného zesi-
leni na pozici X, excitonu také proto, ze v ramci zvoleného materialu drazkovani a op-
timaliza¢niho intervalu nebylo zjisténo zesileni absorpce v monovrstvé WS, na hladiné
neutralniho Xp excitonu.
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4. Zavér a diskuse dosazenych
vysledki

Tato prace byla zamérena na vyuziti monovrstev dichalkogenidii prechodovych kovi
v plazmonice.

V teoretické ¢asti byly nejprve vymezeny zakladni pojmy a principy vztahujici se k di-
chalkogenidiim prechodovych kovi, jejich monovrstvam a plazmonickym systémim vyuzi-
vajicim tyto materidly. Poté byly ve struc¢nosti predstaveny optické vlastnosti ¢tyt vybra-
nych materialt, a to sulfidu molybdenicitého (MoSs), selenidu molybdenic¢itého (MoSe,),
sulfidu wolframicitého (WSs) a selenidu wolframicitého (WSey). V zavéru teoretické ¢asti
prace byly predstaveny a shrnuty hybridni plazmon-exitonové systémy vyuzivajici vazby
mezi monovrstvami TMDC a soustavami plazmonickych nanostruktur podporujicich loka-
lizované povrchové plazmony, jmenovité soustavy zlatych a stribrnych nanodiskt, soustavy
motylkovych antén a zlaté nanosféry a byl detailné predstaven hybridni systém mono-
vrstvy a jednorozmérného zlatého drazkovani podporujiciho vznik povrchovych plazmo-
novych polaritonti.

Prakticka ¢ast prace byla zamérena na simulaci a optimalizaci zesileni absorpce v mo-
novrstvé n pro dva vybrané systémy uvedené v teoretické ¢asti prace spojujici monovrstvy
TMDC a plazmonické struktury. Kromé faktoru zesileni absorpce v monovrstvé bylo v pri-
padeé systému vyuzivajiciho lokalizované povrchové plazmony také vyhodnocovano zesileni
kvadratu elektrického pole v monovrstvé vyvolané pritomnosti nanostruktur a a v pii-
padeé struktury vyuzivajici povrchové plazmonové polaritony bylo vyhodnocovano zesileni
vykonu dopadajiciho zareni absorbovaného v celé struktute. Tato optimalizace byla prova-
déna pro viditelnou a blizkou infracervenou oblast svétla, konkrétné A = (400 — 800) nm.
Nejprve byla pro optimalizaci zvolena soustava deviti stfibrnych nanodisktt umisténych
na monovrstvé MoSy a WS,.

A¢ vykazuji oba zkoumané materialy celkem tii excitonové prechody, optimalizace
rozméru struktur za cilem maximalizace faktort zesileni byla zamérena pouze na neutralni
Xa a Xp excitony.

Pro soustavu stribrnych nanodisk®t umisténych na monovrstvé sulfidu molybdenici-
tého byly nejprve zvoleny optimalizacni intervaly priméru antén a miizkové konstanty
d = (125 — 155) nm s krokem 5 nm a a = (430 — 490) nm s krokem 10 nm. Maximal-
nich hodnot zesileni absorpce i kvadratu elektrického pole v monovrstvé bylo dosazeno
ve strukturdch na hranicich téchto optimalizac¢nich intervalii, proto byly tyto intervaly
nékolikrat posunuty, nejprve na hodnoty d = (115 —145) nm a a = (400 —460) nm a poté
na d = (120 — 150) nm a a = (360 — 420) nm. Zde bylo dosazeno nejvyssi hodnoty fak-
tort zesileni absorpce i kvadratu pole v monovrstvé na hladiné X, excitonu ve strukture
s prumérem antén d = 135 nm a vzdélenosti jejich stredii a = 380 nm. Faktory zesileni
zde ¢inily n = 4,58 a a = 3,00. Pti optimalizaci faktoru zesileni na spektralni pozici Xg
excitonu bylo maximalnich hodnot (n = 2,90; a = 2,97) dosaZeno ve struktufe s rozméry
d =120 nm a a = 360 nm.

Pro analogicky hybridni systém vyuzivajici monovrstvu sulfidu wolframic¢itého byly na
zakladé hrubych optimalizaci zvoleny vychozi hodnoty primeéru antén d = 160 nm a vzda-
lenosti jejich stfed a = 260 nm, z nichz byly sestaveny prvotni optimalizac¢ni intervaly
d = (145—175) nm s krokem 5 nm pro prumér antén a a = (230—290) nm s krokem 10 nm
pro jejich vzdalenost. Oba vyhodnocované faktory zesileni zde opét dosahly svych maxi-
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malnich hodnot ve strukturach na hranici optimaliza¢niho intervalu, ktery byl proto dva-
krat posunut. Nejprve na hodnoty d = (130—160) nm s krokem 5 nm a a = (260—320) nm
s krokem 10 nm a néasledné na d = (110 — 140) nm a a = (300 — 360) nm se stejnymi
kroky. Pro oba tyto posunuté optimalizacni intervaly vykazaly maximalni hodnoty faktort
zesileni struktury s rozméry lezicimi na hranici optimalizace. Proto byl interval posunut
naposledy, a to na rozméry d = (100—130) nm a a = (350 —410) nm. Pri této optimalizaci
byly na spektralni hladiné neutralniho X, excitonu naméfeny nejvyssi hodnoty faktoru
zesileni ve strukture s primérem antén 120 nm a vzdalenosti jejich stfedii 360 nm, kde
konkrétni hodnoty faktori zesileni ¢inily n = 4,74 a a = 4,83. Optimalizace zesileni na
pozici Xp excitonu vykazala nejvyssi hodnoty zesileni ve strukture s rozméry d = 110 nm
aa=300nm,aton=184aa=2/71.

Druhé sekce praktické casti byla zamérena na optimalizaci periody jednorozmérného
zlatého dréazkovani, na némz byla polozena monovrstva sulfidu molybdenic¢itého a sulfidu
wolframicitého. Optimalizacni interval period byl pro oba zkoumané materialy zvolen
stejné, a to A = (450 — 700) nm s krokem 10 nm. Zde byly vyhodnocovany tti faktory
zesileni primérné hodnoty absorbovaného vykonu na jednotku objemu, a to 7y, srovnava-
jici absorbovany vykon v monovrstvé umisténé na zminéném drazkovani s absorbovanym
vykonem v osamocené monovrstve, ny srovnavajici absorpci v monovrstvé na strukture
s absorbovanym vykonem v monovrstvé umisténé na hladkém zlatém substratu a nz srov-
navajici prumérny vykon absorbovany v celé zkoumané struktutre s vykonem absorbova-
nym ve struktufe monovrstvy umisténé na hladkém substratu.

Skloubeni zlatého drazkovani s monovrstvou MoS; ukazalo na hladiné neutralniho X,
excitonu nejvyssi hodnoty faktort zesileni absorpce v monovrstvé pro strukturu s periodou
A = 570 nm, kde hodnoty faktort ¢inily 1, = 2,18 a 1, = 4,04. Nejvyssiho zesileni celkové
absorpce bylo dosazeno ve strukture s periodou A = 630 nm, a to n3 = 2,45. Optimalizace
zameérena na spektralni pozici Xg excitonu vykazala nejvyssi hodnoty faktort n; a ny pro
strukturu s A = 510 nm, kde tyto faktory nabyly hodnot n; = 1,62 a 7, = 2,19. Faktor
zesileni absorpce v celém objemu struktury dosahl své maximalni hodnoty pro strukturu
periody A = 470 nm, kde ¢inil n3 = 1,14.

Stejny systém, nyni s monovrstvou WSs, dosahoval na zvoleném optimaliza¢nim in-
tervalu nizsich hodnot nez predchozi priklad. Vyhodnocovani faktoru zesileni absorpce na
hladiné X, excitonu ukézalo, Ze nejvétsi zesileni absorpce v monovrstvé nastalo ve struk-
tute s periodou A = 510 nm, kde prislusné faktory zesileni dosdhly hodnot n; = 1,64 a
1y = 2,19. Celkovou absorpci nejvice zesilovala struktura s periodou 630 nm, faktor zesi-
leni absorpce zde ¢inil n3 = 2,60. Na spektralni poloze neutralniho Xg nebylo pro zadnou
zkoumanou strukturu z optimalizacniho intervalu nameéreno zesileni absorpce v mono-
vrstve, kde nejvyssich hodnot faktorii zesileni dosahla struktura s periodou A = 450 nm.
Faktory zesileni absorpce v monovrstvé zde dosahly hodnot 1, = 0,57 a o, = 0,91. Faktor
zesileni absorpce v celém objemu ovsem hodnotu 1 prekonal, a pro strukturu s periodou
470 nm c¢inil n3 = 1,15. Tento pokles absorpce byl zpiisoben pfitomnosti mezipasového
prechodu ve zlaté na spektralni pozici A &~ 550 nm, ktery zptusobuje zna¢nou absorpci fo-
tont kratsich vlnovych délek. To ve svém disledku zptisobuje, Ze pro vinové délky mensi
nez A = 550 nm je vyuziti zlata v plazmonickych aplikacich miniméalni. Proto by pro opti-
malizaci zesileni absorbovaného vykonu na hladiné neutralniho excitonu Xg v monovrstve
sulfidu wolframicitého, lezicitho na spektralni pozici A = 517 nm, bylo vhodnéjsi vyuziti
jiného plazmonicky aktivniho materialu, nez je zlato.
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4. ZAVER A DISKUSE DOSAZENYCH VYSLEDKU

Monovrstvy dichalkogenidii prechodovych kovii nabizi siroké moznosti vyuziti ve védé
i praxi diky tomu, Ze procesy absorpce a reemise u nich nastavaji ve viditelné oblasti a ze
tyto procesy nastavaji i za pokojovych teplot. Toto je pro monovrstvy TMDC vyrazny
benefit oproti ostatnim excitonickym materialiim, které byvaji limitovany pravé provozni
teplotou nebo spektralni oblasti.

V hybridnich systémech vyuzivajicich lokalizované povrchové plazmony bylo pfi po-
uziti monovrstvy MoS, dosazeno zesileni absorpce v monovrstvé presahujictho hodnotu
n = 4,5. V kombinaci s hodnotou zesileni zpétné emitovaného zareni z monovrstvy v iden-
tickém systému nabyvajici hodnoty 12 tento fakt nabizi Siroké moznosti vyuziti téchto
hybridnich struktur ve velmi pfesné senzorice, nebot pti vhodné kombinaci geometrii an-
tén lze dosdhnout celkového zesileni absorpce a reemise presahujiciho hodnotu 50x. Déle
by bylo potencidlné mozné dosdhnout vyssiho zesileni s pomoci zmény dielektrické funkce
okoli, tedy v pripadé téchto struktur napriklad zménou tloustky vrstvy oxidu kfemicitého
umisténé na kremikovém substratu.

Podobné vysledky vykazuji i systémy stiibrnych nanoantén s monovrstvou sulfidu
wolframicitého, kde bylo dosazeno jesté vyssi hodnoty zesileni absorpce nez v pripadé
monovrstvy MoSs. Tento poznatek vybizi k blizsimu zkouméani tohoto materialu, jelikoz
z dichalkogenidt prechodovych kovil v kombinaci s plazmonickymi systémy neni WS, tak
detailné setfen jako MoS,; nebo WSe,. Lze vSak vyvodit, ze tento materidl muze také
nalézt své vyuziti v nejriznéjsich odvétvich nanofotoniky a nanovéd obecné.

Tato prace se zameérovala predevsim na faktory zesileni na hladinach neutralnich X,
excitont, ovsem tyto systémy vykazuji slibné vysledky zesileni i na pozicich Xg excitont.
Pro pfesnéjsi pochopeni moznosti téchto hybridnich systému je vSak zapottebi blizsi stu-
dium chovani soustav plazmonickych struktur a monovrstev dichalkogenidt prechodovych
kovti.

Kombinace systémii podporujicich vznik povrchovych plazmonovych polaritont a mo-
novrstev dichalkogenid prechodovych kovi ukézala, ze i v téchto hybridnich plazmon-
-excitonovych soustavach 1ze dosdhnout znac¢ného zesileni absorpce. Jeho nizsi dosazené
hodnoty ve srovnani se systémy vyuzivajicimi lokalizované povrchové plazmony jsou vsak
vyvazeny Sirsimi moznostmi vyuziti SPP, jako je napriklad prenos informaci na kratké
vzdalenosti.
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SEZNAM POUZITYCH ZKRATEK

Seznam pouzitych zkratek

TMDC - Dichalkogenidy prechodovych kovii
LSP - Lokalizovany povrchovy plazmon
SPP - Povrchovy plazmonovy polariton

PL - Fotoluminiscence

MoS; - Sulfid molybdenicity

WS, - Sulfid wolframicity

MoSe;, - Selenid molybdenicity

WSes - Selenid wolframicity
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