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APLICAREA MODELELOR WEMPLE – DIDOMENICO ŞI SELLMEIER PENTRU 

DETERMINAREA CONSTANTELOR OPTICE ALE STRATURILOR DE ZnSxSe1-x  
Popa Mihail, dr. în științe fizico-matematice, conf. univ., Facultatea de Științe Reale, Economice și ale 

Mediului, USARB 

      

      The paper presents the results of calculations of several optical parameters of ZnSxSe1-x thin films 

using Swanepoel method, model of single oscillator Wemple – DiDomenico and model of single 

oscillator Sellmeier. 

INTRODUCERE 

     Articolul respectiv are scopul de a prezenta valorile calculate şi extrapolate, precum şi dispersia unor 

parametri optici, având ca dispoziţie doar spectrele de transmisie ale straturilor subţiri de ZnSxSe1-x. Din 

analiza limitei inferioare a spectrului de transmisie se pot obţine unele informaţii referitoare la structura 

straturilor studiate. Dacă, la temperatura camerei, spectrul de transmisie dinspre lungimi de undă mici este 

abrupt, compusul semiconductor nu prezintă abateri de la stoichiometrie şi concentraţia defectelor 

structurale este mică. 

DETALII EXPERIMENTALE 

     Straturile subţiri de ZnSxSe1-x (x =0; 0,2; 0,4; 0,5; 0,6; 0,8; 1,0) cu grosimi cuprinse între 0,2 şi 1,0 m 

au fost preparate prin metoda evaporării termice în volum cuasiînchis. În calitate de suporturi au fost 

folosite sticlă Corning. Analiza XRD au stabilit că straturile subțiri de ZnSxSe1-x au o structură cubică, de 

tip blendă de zinc, cu o puternică orientare a cristalitelor după planul cristalin (111). Analizele SEM şi 

AFM au arătat că filmele sunt omogene, continue şi stoichiometrice. Spectrele de transmisie ale 

straturilor subţiri de ZnSxSe1-x au fost înregistrate în domeniul spectral 330–1750 nm, folosind 

spectrofotometrul de tip HITACHI U-3400.  

REZULTATE EXPERIMENTALE 

I. Determinarea indicelui de refracţie ale straturilor subţiri de ZnSxSe1-x 

     Etapele de calcul a indicelui de refracţie pentru straturile subţiri de ZnSxSe1-x au fost următoarele: 

a) Calcularea indicelui de refracţie a suportului, nS, din spectrul de transmisie a acestuia, Tsup = f()

cu ajutorul relaţiei [1-7] 

𝑛𝑆 =
1

𝑇𝑠𝑢𝑝
− √(

1

𝑇𝑠𝑢𝑝
2 − 1) ;                                                       (1) 

b) Trasarea înfăşurătorilor minimelor şi maximelor de interferenţă în spectrul de transmisie al unui 

strat subţire T = f() şi determinarea pentru fiecare lungime de undă a unor perechi de valori TM şi Tm; 

c) Calcularea coeficientului N; 

d) Calcularea valorilor lui n. 

     În domeniul spectral investigat suporturile din sticlă folosite la prepararea straturilor subţiri de 

ZnSxSe1-x au prezentat o transmisie optică practic constantă, variaţia fiind de doar 0,5 %, de la 92,0 % 

pentru 𝜆 = 600 𝑛𝑚 pînă la 92,5% pentru 𝜆 = 1400 𝑛𝑚. De aceea, în toate calculele s-a considerat 

transmisia optică a suportuluicu valoarea de 92,3% (care reprezintă o medie ponderată pe intervalul 

considerat). 

     În Fig. 1 este reprezentată dispersia indicelui de refracţie funcţie de lungimea de undă pentru şapte 

straturi subţiri de ZnSxSe1-x. Se observă că indicele de refracţie se micşorează atât cu creşterea lungimii de 

undă a radiaţiei electromagnetice utilizate, cât şi cu mărirea coeficientului x (creşterea conţinutului de sulf 

S şi micşorarea conţinutului de seleniu Se) pentru fiecare din eşantioanele examinate. De exemplu, pentru 

𝜆 = 616 𝑛𝑚 indicele de refracţie se reduce de la 𝑛 =  2,77 (pentru 𝑥 = 0) până la 𝑛 =  2,27 (pentru 𝑥 =
1), iar pentru 𝜆 = 1726 𝑛𝑚 indicele de refracţie se reduce de la 𝑛 =  2,06 (pentru 𝑥 = 0) până la 𝑛 =
 1,95 (pentru 𝑥 = 1). Această scădere poate fi corelată cu creşterea coeficientului de transmisie şi 

scăderea coeficientului de absorbţie. Pe de altă parte, această evoluţie se datorează probabil reducerii 

dimensiunilor cristalitelor şi creşterii compactităţii straturilor [7]. 
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Fig. 1. Dispersia indicelui de refracţie pentru straturile subţiri de ZnSxSe1-x. 

 

     Fiecare din dependenţele de tip n(λ) au fost extrapolate după legi pătratice de dispersie reprezentate 

prin linii continui. Legile de dispersie ale indicelui de refracție pentru straturile subţiri de ZnSxSe1-x sunt 

prezentate sumativ în Tabelul 1. 

 

Tabelul 1. Dispersia n = f(λ) pentru straturile subţiri de ZnSxSe1-x 

Nr. 

ord. 

x n = f(λ) 

1. 0 3,26732 – 0,00102λ+2,69969x10-7λ2 

2. 0,2 3,05717 – 8,44061x10-4λ+2,10684x10-7λ2 

3. 0,4 2,58808 – 5,80716x10-4λ+1,43421x10-7λ2 

4. 0,5 2,51703 – 4,31306x10-4λ+1,28291x10-7λ2 

5. 0,6 2,37929 – 2,91936x10-4λ+9,25239x10-8λ2 

6. 0,8 2,27222 – 2,88166x10-4λ+8,33986x10-8λ2 

7. 1 2,18828 – 2,27322x10-4λ+4,97754x10-8λ2 

 

     P.A. Ilenikhena [8] relatează pentru straturile subţiri de ZnS depuse prin reacţii chimice variaţia 

indicelui de refracţie între 1,14 şi 2,59 pentru energii ale fotonului cuprinse între 
1,46 𝑒𝑉 (𝜆 = 850𝑛𝑚) şi 4,14 𝑒𝑉 (𝜆 = 300𝑛𝑚). Acelaşi cercetător recomandă că materialele cu valorile 

mici ale indicelui de refracție ar putea fi utile pentru aplicații în acoperiri antireflex. Astfel de filme cu 

indice de refracție mai mici decât 1,9 ar putea fi folosite pentru a reduce coeficientul de reflexie în 

dispozitivele fotovoltaice de la 0,36 până la 0,04 și creșterea transmisiei până la 0.91 - 0.96 [9, 10]. 

Connolly [11] relatează dispersia indicelui de refracţie pentru cristalele de ZnSe între   2,598 𝑒𝑉 (𝜆 =

621𝑛𝑚) şi 2,451 (𝜆 = 1724𝑛𝑚) cu o rată de dispersie 
𝑑𝑛

𝑑𝜆
= −0,86760𝜇𝑚−1, iar Marple [12] relatează 

dispersia 𝑛(𝜆) cuprinsă între   2,586  (𝜆 = 621𝑛𝑚) şi 2,444 (𝜆 = 1732 𝑛𝑚) cu o rată de dispersie 
𝑑𝑛

𝑑𝜆
=

−0,88296𝜇𝑚−1. Dispersii similare ale indicelui de refracţie pentru straturile subţiri de ZnSxSe1-x sunt 

relatate de Ambrico M. [13] şi Venkata Subbaiah [14]. 
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II. Modelul unui singur oscilator 

2.1. Modelul unui singur oscilator după Wemple-DiDomenico 

     În modelul unui singur oscilator, propus de Wemple şi DiDomenico [3-7, 13, 15, 16] dispersia 

indicelui de refracţie în domeniul de transparenţă (pentru energii ale fotonilor mai mici decât lărgimea 

benzii interzise) poate fi descrisă prin relaţia 

𝑛2 − 1 =
𝐸0𝐸𝑑

𝐸0
2 − (ℎ𝜈)2

,                                                          (2) 

în care E0 este un parametru a cărui valoare este egală cu aproximativ dublul lărgimii benzii interzise  

(E0  2𝐸𝑔
𝑜𝑝𝑡

), ℎ𝜈 este energia fotonului, iar Ed este un parametru de dispersie. Construind graficul de tipul  

(n2 – 1)-1 = f (h)2 obţinem o linie dreaptă, iar din panta graficului determinăm termenul 𝐸0𝐸𝑑. Prin 

extrapolarea graficului, pentru cazul când termenul 

1/(𝑛2 − 1) → 0, obţinem valoarea 𝐸0
2 = (ℎ𝜈0)2, de unde rezultă că E0 = hν0.  Cunoscând aceste date 

putem calcula valorile Ed.  
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Fig. 2. Graficele de tip (n2 – 1)-1 = f (h)2  pentru straturile subţiri de ZnSxSe1-x. 

 

     În Fig. 2 sunt reprezentate dependenţele de tip (n2 – 1)-1 = f (h)2 pentru straturile subţiri de ZnSxSe1-x 

depuse pe sticlă. Din panta dependenţei liniare au fost obţinute valorile respective ale lui Ed şi E0, care 

sunt ilustrate în Tabelul 2. Valorile raportului E0/Eg sunt cuprinse între intervalul 1,98–2,02. Energia de 

dispersie Ed este o măsură a puterii medii a tranzițiilor optice interbandă. În special, Wemple [15] a 

constatat că Ed nu depinde de benzile interzise sau densitatea de volum a electronilor de valență, dar a 

găsit că se supună unei relația empirică simple:  

𝐸𝑑 = 𝛽𝑁𝑐𝑍𝑎𝑁𝑒 .                                                               (3) 

unde Nc este numărul de coordinare al cationului cel mai apropiat vecin de anion, Za este valența chimică 

oficială a anionului și Ne reprezintă numărul efectiv de electroni de valență pe anioni. Coeficientul 𝛽 este 

un parametru de rang doi și reprezintă un indice de identificare a legăturii chimice în structura cristalină. 

𝛽 putea lua valori mai mici de unu şi pentru legătura ionică acesta a fost estimat egal cu β𝑖 = 0,26 ± 0,04 

pentru halogenuri și oxizi, iar pentru legătura covalentă β𝑐 = 0,37 ± 0,05  în zincblende, schelite și 

structuri like-diamant. În compușii puri de ZnS și ZnSe cristalin legătura este puternic covalentă, iar 

β𝑐  calculat s-a dovedit a fi egal cu 0,41 pentru ZnS și 0,42 pentru ZnSe [15]. 
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Tabelul 2. Parametrii de dispersie din modelul unui singur oscilator Wemple-DiDomenico 

 

2.2. Modelul unui singur oscilator după Sellmeier 
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Fig. 3. Modelul unui singur oscilator Sellmeier pentru straturile subţiri de ZnSxSe1-x. 

 

     Dispersia indicelui de refracţie pentru majoritatea materialelor mai poate fi exprimată şi prin relaţia de 

dispersie Sellmeier [17] 

 

𝑛2 − 1 =
𝑆0𝜆0

2

𝜆0
2 − 𝜆2

,                                                                (4) 

unde 𝑆0 este tăria oscilatorului cu lungimea de undă 0 (E0 = hc/0). Construind graficul de tip (n2 – 1)-1 = 

f (1/𝜆2) obţinem o linie dreaptă, iar din panta graficului determinăm termenul 𝑆0. 

     Prin extrapolarea graficului, pentru cazul când termenul 1/(𝑛2 − 1) → 0, obţinem valoarea 1/𝜆0
2 =

1/𝜆2 , de unde rezultă că 𝜆0 = 𝜆 .  
În Fig. 3 sunt reprezentate dependenţele de tip (n2 – 1)-1 = f (1/𝜆2) pentru straturile subţiri de 

ZnSxSe1-x depuse pe sticlă. Din panta dependenţei liniare au fost obţinute valorile respective ale lui 𝜆0 şi 

𝑆0, care sunt  ilustrate în Tabel 3.  

 

 

 

Nr. 

ord 

Compusul d, μm rd, nm/s Tsub, K E0, eV Ed, eV E0 / Eg 

1 ZnSe 0,55 1,73 300 5,28 26,86 1,98 

2 ZnS0,2Se0,8 0,71 1,82 300 5,57 25,46 2,00 

3 ZnS0,4Se0,6 0,78 1,86 300 5,78 24,39 2,02 

4 ZnS0,5Se0,5 0,52 1,73 300 6,12 23,66 1,99 

5 ZnS0,6Se0,4 0,41 1,51 300 6,32 22,81 2,00 

6 ZnS0,8Se0,2 0,22 1,23 300 6,70 21,56 2,01 

7 ZnS 0,41 1,52 300 7,07 20,88 2,02 



13 
 

 

Tabelul 3. Parametrii de dispersie din modelul unui singur oscilator Sellmeier 

Nr. 

ord 

Compusul 

 

d, μm rd, nm/s Tsub, K λ0, nm S0⋅1014, m-2 

1 ZnSe 0,55 1,73 300 224 26,86 

2 ZnS0,2Se0,8 0,71 1,82 300 217 25,46 

3 ZnS0,4Se0,6 0,78 1,86 300 209 24,39 

4 ZnS0,5Se0,5 0,52 1,73 300 200 23,66 

5 ZnS0,6Se0,4 0,41 1,51 300 192 22,81 

6 ZnS0,8Se0,2 0,22 1,23 300 186 21,56 

7 ZnS 0,41 1,52 300 175 20,88 

 

III. Determinarea coeficientului de extincţie ale straturilor subţiri de ZnSxSe1-x 

Coeficientul de extincţie ale straturilor subţiri poate fi calculat prin relaţia [1,4,5, 13,14]:  

𝑘 =
𝛼𝜆

4𝜋
,                                                                            (5) 

unde α este coeficientul de absorbţie, care în domeniul absorbţiei medie şi slabă,  se determinată din 

relaţia [1, 4, 5] 

𝑥 = exp(−𝛼𝑑) ⇒ 𝛼 =
1

𝑑
𝑙𝑛

1

𝑥
.                                                                (6) 

     Absorbanţa 𝑥 a fost determinată prin una din metode propuse de Swanepoel. Pentru a utiliza împreună 

datele transmisiei maxime 𝑇𝑀 şi celei minime 𝑇𝑚 absorbanţa trebuie calculată după relaţia [1, 13] 

𝑥 =
𝐹 − [𝐹2 − (𝑛2 − 1)3(𝑛2 − 𝑛𝑆

4)]1/2

(𝑛 − 1)3(𝑛 − 𝑛𝑆
2)

,                                           (7) 

unde 

𝐹 =
8𝑛2𝑛𝑆

𝑇𝑖
,                                                                      (8) 

iar  

𝑇𝑖 =
2𝑇𝑀𝑇𝑚

𝑇𝑀 + 𝑇𝑚
.                                                                   (9) 

     În Fig. 4 sunt prezentate graficele de tip k(λ) pentru şapte straturile subţiri de ZnSxSe1-x, calculate după 

relaţiile (7)-(9). Se poate observa, că coeficientul de extincție k, pentru comparaţie, este de mai mult de o 

sută de ori mai mic decât indicele de refracţie n, scade nesemnificativ pe măsură ce crește lungime de 

undă. Valorile mici ale coeficientului de extincţie 𝑘 pot fi acociate valorilor reduse ale coeficientului de 

absorbţie în domeniul respectiv de lungimi de undă 𝜆. 

 
Fig. 4. Dependenţa coeficientului de extincţie de lungimea de undă pentru straturile subţiri de ZnSxSe1-x. 
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P.A. Ilenikhena [8] relatează pentru straturile subţiri de ZnS depuse prin reacţii chimice variaţia 

coeficientului de extincţie cuprinse între 0,867𝑥10−2 şi 1,127𝑥10−2. 
CONCLUZII: 

1. Indicele de refracţie 𝑛  şi coeficientul de extincţie 𝑘 au fost determinate din spectrele de transmisie prin 

metoda Swanepoel. S-a constatat că dispersiile de tip 𝑛(𝜆) sunt negative, iar cele de tip 𝑘(𝜆) sunt 

pozitive.  

2. Prin modelul unui singur oscilator Wemple–DiDomenico a fost determinat parametrul 𝐸0 =
5,28 –  7,07 𝑒𝑉 , egal aproximativ cu dublul lărgimii benzii interzise, şi parametru de dispersie 𝐸𝑑 =
26,86 –  20,88 𝑒𝑉 .  

3. Prin modelul unui singur oscilator Sellmeier au fost calculate puterea (tăria) oscilatorului 𝑆0 =
(26,86 − 20,88)𝑥1014 𝑚−2 şi lungimea de undă  𝜆0 = (224 − 175)𝑛𝑚  (E0 = hc/0).   
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