Zmeren cas Stépeni kationtu silanu po
fotoionizaci
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Fragmentace molekul silanu hraje dulezitou roli pri plazmatickych procesech, diky nimz
vznikaji vysoce Cisté kremikové vrstvy pri vyrobé fotovoltaickych ¢lanki nebo modernich
tranzistorti. Mezinarodni tym s ucasti Vita Svobody z Ustavu fyzikalni chemie VSCHT Praha
nyni dokazal diky unikatnimu experimentu a pokrocilym teoretickym vypoc¢tim molekulové
dynamiky popsat ¢asovy vyvoj kationtu silanu po fotoionizaci. Kromé zminénych
prumyslovych aplikace umozinuje porozuméni ultrarychlym procesum, jako je tento, lépe
pochopit zakladni chovani molekul a principy chemické fyziky. Studii zverejnil
respektovany magazin Nature Communications.

Molekulérni symetrie je klicovym parametrem urcujicim stabilitu i chemické vlastnosti latek. Vysoce
symetrické molekuly, jako je silan, po ionizaci Casto béhem Jahn-Tellerovského stépeni rozkladaji na
fragmenty. Doposud vSak chybély primé experimentalni diikazy o ¢ase, v némz se tyto zmény
odehravaji.

Mezinarodnimu typu se podarilo zméril pomoci kratkych pulzu (délka trvani pulzu <1 fs) v
rentgenové oblasti Casové rozliSeny prubéh Jahn-Tellerovského $tépeni kationtu silanu. V rdmci
experimentu nejprve infraCerveny pulz ionizoval molekuly v plynné fazi. Pribéh reakce védci
sledovali tak, Ze Casové zpozdénym rentgenovym pulsem meérili absorpcni spektra vznikajicich
produkti reakce. Vysledna 3D spektra poskytla informaci o absorpci v zavislosti na Case reakce a
energii daného absorpéniho pasu.

LAbychom rozlustili vsechny detaily obsazené ve zmérenych spektrech, celou fotoionizacni reakci
jsme simulovali pomoci pokrocilych teoretickych vypocti,” rika doktor Svoboda s tim, Ze prakticky
okamzité po ionizaci kationu silanu dojde v dusledku symetrie k otevieni dvou moznych reak¢nich
cest.

,Prvni cestou je disociace kationtu silanu na SiH,", kterd se deje bez energetické bariéry a trvd 23 fs.
Druhou cestou, kterd je viici prvni cesté o 11 fs opozdénd, je stochasticky rozpad kationtu silanu na
SiH," a H,, ktery trvd 140 fs. Z pohledu chemické dynamiky je zajimavé to, Ze jak molekula silanu
vibrovala pred ionizaci, se otiskne do vibra¢ni paméti SiH," fragmenttl, ale nikoliv do SiH,"
fragmentt,” vysvétluje doktor Svoboda, ktery se nedavno vratil na VSCHT, kde zakladd vlastni
vyzkumnou skupinu s podporou grantu GA CR Junior Start a Fondu Dagmar Prochazkové. Pfedtim
pusobil na na ETH v Zurichu, kde ziskal doktorat, Institutu Maxe Borna v Berliné a na vyzkumném
institutu JILA (spojené laboratore University of Colorado Boulder a NIST).

Jak védci doufaji, jejich vysledky publikované v Nature Communications mohou v blizké budoucnosti
prispét k optimalizaci prumyslovych postupt a vyssi kvalité polovodic¢ovych materiald, ale také k
hlubsimu pochopeni ultrarychlé dynamiky molekul po jejich fotoionizaci.
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