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Kandidaatintyön tarkoituksena oli analysoida heijastus- ja läpäisyspektroskopiassa käytet-
täväviä laskentamenetelmiä, joista tarkemmin Kramers-Kronig-relaatioita (KK) kyseisten
spektrien analysoinnissa. Optisten vakioden määrittämiseksi tehdään erilaisia mittauksia,
mutta nämä eivät pelkästään riitä kaikkien ominaisuuksien selvittämiseksi. Kramers-Kronig-
relaatioilla voidaan laskea mittauksista saadusta informaatiosta haluttuja tietoja, kuten aineen
taitekertoimen. KK-relaatioita voidaan myös käyttää spektrimittausten tarkkuuden tarkaste-
lussa ja arvioinnissa.

Työssä käydään läpi läpäisy- ja heijastusspektroskopian teoriaa, sekä tarkastellaan näiden
analysoinnissa käytettäviä laskentamenetelmiä valmiiksi mitatun datan avulla. Lisäksi pe-
rehdytään mittauksissa ja laskelmissa törmättäviin yleisiin ongelmiin, kuten mittausalueen
suppeuteen ja vaiheongelmaan.
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Symboli- ja lyhenneluettelo

α Absobtiokerroin

c Valon nopeus tyhjiössä

I0 Intensiteetti (valon intensiteetti)

Ix Intensiteetti (aineen läpäissyt intensiteetti)

κ Ekstinktiokerroin

k Ekstinktiokerroin

KK Kramers-Kronig

L Paksuus

MEM Maksimi-entropia-malli

n Taitekerroin

N Kompleksinen taitekerroin

P Pääarvointegraali

R Reflektanssi

Rp P-polarisaatio

Rs S-polarisaatio

r Reflektiivisyys

SSKK Subtraktiivinen Kramers-Kronig

ψ Vaihe

ω Kulma taajuus
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1 JOHDANTO

1.1 Tausta

Optista spektroskopiatutkimusta käytetään nykyisin laajalti materiaalitutkimuksissa, sekä
teollisessa ympäristössä monenlaisien tuotteiden laadunvalvonnassa. Hyvien käyttöominai-
suuksiensa vuoksi ne mahdollistavat näytteen vahingoittumattomuuden analyysissa ja ovat
näin myös laajalti kaupallisesti käytettävissä. Työssä tutkitaan läpäisy- ja heijastusspekros-
kopian analysointia ja Kramers-Kronig-relaatiota kyseisten spektrien analysoinnissa. Spekt-
rianalyysi ei kerro aina suoraan kaikkia optisia ominaisuuksia, esimerkiksi pelkällä läpäisy-
mittauksella ei tiedetä näytteen taitekerrointa, vaan tarvitaan erilaisia menetelmiä informaa-
tion saavuttamiseksi.

Kramers-Kronig-relaatiot saivat alkunsa 1920-luvulla, kun Kramers ja Kronig tutkivat elekt-
romagneettisia aaltoja ja löysivät yhteyden kompleksifuktion reaali- ja imaginääriosalle. Tie-
tokoneiden kehityksen myötä Krames-Kronig-relaatioita voidaan nykyisin käyttää apuna
monenenlaisissa laskennosissa. [1] KK-analyysia voidaan käyttää läpäisyspektroskopiassa
taitekertoimen selvittämisessä laskemalla se mitatusta absobtiosta. Heijastusspektroskopian
tapauksessa, reflektanssin mittauksessa KK-analyysia voidaan käyttää vaiheen laskentaan,
jonka avulla saadaan selvitettyä muita haluttuja optisia ominaisuuksia, kuten taite- ja eks-
tinktiokerroin. [4]

1.2 Tavoitteet ja rajaus

Kandityön tavoitteena on analysoida läpäisy- ja heijastusspektroskopiassa käytettäviä las-
kentamenetelmiä, josta erityisesti Kramers-Kronig-relaatioita. Tutkimus aloitetaan läpäisys-
pektrin analysoinnilla, jossa mitatusta ekstinktiodatasta lasketaan KK-laskennalla taiteker-
roindataa. Työssä selvitetään myös mittausalueen suppeuden ongelmaa, jota yritetään rat-
kaista mm. dataa ekstrapoloiden ja subraktiivisellä Kramers-Kronig-analyysilla. Heijastuss-
pektroskopiamittauksessa lasketaan KK-relaatioilla refrektiivisyydestä vaihe, jonka avulla
saadaan selvitettyä myös aineen taite- ja ekstinktiokerroin. Työssä tutkitaan myös vaiheen
laskemisessa esiintyviä ongelmia.

Työn tutkimuksessa on käytetty KCl:n ja GaAs:n valmisdataa, joka sisälsi näytteen energia-,
taitekerroin-, ekstiktiokerroin-, sekä reflktanssidatan. [7] Datan analysointi ja laskennan tes-
taus tapahtuu Matlab-ympäristössä (MATLAB R2018b). Kramers-Kronig-laskennoissa on
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käytetty liitteistä löytyviä valmiskoodeja. [4] Työ on rajattu käsittelemään heijastus- ja lä-
päisyspektroskopian analysointia Krames-Kronig-menetelmillä.

1.3 Rakenne

Tässä kandidaatintyössä käydään ensin läpi läpäisy- ja heijastusspektroskopian teoriaa. Teo-
riassa kerrotaan lyhyesti spektrien mittausjärjestelyistä ja keskitytään spektrien analysointiin
fysikaalisesta ja matemaattisesta näkökulmasta.

Työn kokeellisessa osassa lasketaan Matlab- avusteisesti KCl:n ja GaAs:n valmisdatasta ai-
neiden haluttuja optisia ominaisuuksia. Osiossa lasketaan optisia vakioita Kramers-Kronig-
relaatioiden avulla, sekä selvitetään ja analysoidaan mittausalue- ja vaiheongelmia mm. las-
kennalla ja graafisesti. Tuloksissa esitellään Matlabilla laskettuja tuloksia, jota analysoidaan
työn lopussa johtopäätöksissä.
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2 MALLIN TAUSTA/TEORIA

Läpäsy- ja heijastusspektrien mittauksella voidaan määrittää aineen optisia ominaisuuksia.
Näitä on esimerkiksi taitekerroin eli aineen optinen tiheys, mikä kuvaa aineen kykyä vaikut-
taa sähkömagneettiseen säteilyyn, sekä ekstinktiokerroin, mikä kertoo aineen voimakkuu-
desta absorboida säteilyä. Lyhyesti heijastusspekrtimittauksella voidaan määrittää reflektans-
sin ja vaihelaskennan avulla näytteen kompleksinen taitekerroin, josta saadaan selvitettyä
myös aineen ekstinktiokerroin. Läpäisyspektrimittauksessa taas mitataan absorbtiota, jonka
avulla tiedetään ekstinktiokerroin. Taitekerroin saadaan kompleksisella analyysilla ekstink-
tiokerroindatasta käyttämällä Kramers-Kronig-relaatioita. [4]

2.1 Läpäisyspektoskopia

Läpäisymittauksessa mittaus suoritetaan spektrofotometrilla. Spektrofotometrilla saadaan ha-
luttu aallonpituus ja kulma hilan avulla. Detektorina toimii pistedetektori. Mittauslaite mittaa
absorbtiota, josta ekstinktiokerroin lasketaan. Transmissiomittauskohteiksi sopii kiinteät ja
kaasumaiset aineet, pois lukien pienikonsentraatioisimmat kaasut. [2]

Kuva 1. Spektrofotometri.

Kun sirontaa ei tapahdu, aine absorboi kaiken siihen tulevan valon ja voidaan käyttää Beer-
Lambertin lauseketta. Ekstinktiokerroin saadaan intensiteetin ja absorbtion avulla. Missä I0
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on valon intensiteetti, Ix intensiteetti läpäisseen aineen jälkeen, L näytteen paksuus ja c valon
nopeus tyhjiössä:

I(ω) = I0(ω)exp(−α(ω)L), (1)

α(ω) = L−1 ln
I0

Ix
=

2ωκ(ω)
c

. (2)

Kun ekstinktiokerroin tiedetään, voidaan selvittää aineen taitekerroin. Taitekertoimen las-
kennassa käytetään kompleksianalyysiä. Kramers-Kronig-relaatiot (KK) on yksi Hilbert-
muunnoksen sovelluksista ja sopii kyseiseen analyysiin, koska kyseessä on analyyttinen
kompleksifunktio. Kramers-Kronig-relaatioilla voidaan selvittää kompleksifunktion reaalio-
sa, jos imaginääriosa tiedetään ja toisin päin. KK-relaatioilla voidaan laskea ekstinktioker-
roindatasta taitekerroin ja muunnos toimii myös toiseen suuntaan. Kompleksisen taitekertoi-
men kaava:

N = n+ iκ, (3)

missä N on kompleksinen taitekerroin, n on taitekerroin, mikä vastaa kompleksisen funktion
reaaosaa ja κ on ekstinktiokerroin, joka vastaa funktion imaginääriosaa.

Kramers-Kronig relaatiot:

n(ω
′
)−1 =

2
π

P
∫

∞

0

ωκ(ω)

ω2−ω′2
dω, (4)

κ(ω
′
) =−2ω

′

π
P
∫

∞

0

n(ω)−1
ω2−ω′2

dω. (5)

Kun pääarvointegraalin P arvo on nolla

P
∫

∞

0

n(ω)−1
ω2−ω′2

dω = 0, (6)

niin pätee, että
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n(ω
′
)−1 =

2
π

∫
∞

0

ω[κ(ω)−κ(ω′)]
ω2−ω′2

dω. (7)

Integrointi tapahtuu tietyllä mittausvälillä, koska mittausta ei voida suorittää äärettömän suu-
rella mittausalueella. Integroinnilla on siis yläraja:

∞→ ωmax. (8)

Mittausalueen rajallisuuden vuoksi ei saada todellista taitekerrointa, vaan yhtälö muuttaa
muotoaan:

n(ω
′
)−n∞ =

2
π

∫ ωmax

0

ω[κ(ω)−κ(ω′)]
ω2−ω′2

dω. (9)

Taitekertoimen sijasta saadaan siis taitekertoimen muutos:

∆n(ω) = n(ω)−n∞. (10)

Mittaus kattaa käytännössä vain osan integraaliin tarvittavasta spektristä, eli mittauskaista on
suppea:

ω j < ω < ω f < ωmax. (11)

Mittausalueongelmaa voidaan ratkaista esimerkiksi ekstrapoloiden tutkittavaa funktiota tai
käyttäen apuna subtraktiivista Kramers-Kronig-relaatiota, jossa laskennassa apuna käytetään
ankkuripisteitä.

SSKK-relaatiot (Singly Subtractive KK), missä ω′′ kuvaa ankkuripistettä:

n(ω
′
)−n(ω

′′
)≈ 2(ω

′2−ω′′2)
π

P
∫ ω f

ωi

ωk(ω)
(ω2−ω′2)(ω2−ω′′2)

dω, (12)

k(ω
′
)

ω
′ −

k(ω
′′
)

ω
′′ ≈−

2(ω
′2−ω′′2)
π

P
∫ ω f

ωi

n(ω)−n∞

(ω2−ω′2)(ω2−ω′′2)
dω. (13)
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Jos on tunnetaan yksi tai useampi piste mittausalueen sisäpuolelta, voidaan käyttää SSKK-
relaatiota. Subraktiivinen Kramers-Kronig-laskenta tarkentaa tulosta mittausalueen ollessa
suppea. Esimerkiksi taitekerrointa laskettaessa ekstinktiokerroin datan mittausalueen olles-
sa kapea, voidaan käyttää SSKK-relaatioita, mutta mitatun ekstinktiodatan lisäksi tarvitaan
vähintään yksi analyysin reaaliosan piste, eli yksi taitekertoimen arvo kyseisellä mittausalu-
eella. Integraali myös suppenee nopeammin SSKK-laskennalla suuremman potenssin myötä
ja käyttäytyy mahdollisesti myös siksi paremmin. [4]

2.2 Heijastusspektroskopia

Heijastusmittaus suoritetaan reflektometrillä. Reflektanssimittausta käytetään kiinteille ai-
neille, joiden pinta on mahdollisimman tasainen kuten metalleilla. Spekulaari- eli peilihei-
jastuksessa pinnan karheus aiheuttaa sirontaa ja mittaus ei onnistu. Kun neste on sirottavaa
tai sameaa, läpäisymittausta ei voida käyttää, vaan käytetään myös heijstusmittausta. Heijas-
tusta mitataan tulo- ja heijastuvuuskulman avulla. Mittauksessa käytetään hyödyksi laseria
ja prismaa, jonka asennosta voidaan detektorin avulla selvittää tulokulma. [2]

Kuva 2. Reflektometri. Kiinteän aineen mittausjärjestelyt.
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Kuva 3. Reflektometri. Nestemmäisen aineen mittausjärjestelyt.

Spekulaarille- eli peiliheijastukselle on voimassa Frenelin-yhtälöt, jotka kuvaavat s- ja p-
polarisaatioita. Luonnollista valoa kuvaa näiden kahden polarisaation keskiarvo:

Rs(θ,ω) =

∣∣∣∣∣∣∣
cosθ−

√
n2(ω)− sin2 θ

cosθ+
√

n2(ω)− sin2 θ

∣∣∣∣∣∣∣
2

(14)

Rp(θ,ω) =

∣∣∣∣∣∣∣
−n2 cosθ+

√
n2(ω)− sin2 θ

n2 cosθ+
√

n2(ω)− sin2 θ

∣∣∣∣∣∣∣
2

(15)

Näytteen absorboidessa taitekerroin on kompleksinen ja se on reaalinen kun absorbtiota ei
tapahdu. Heijastusmittauksen mitattava ominaisuus on reflektanssi, R, joka on sähkökentän
reflektiivisyyden, r neliö:

R(ω) =
Ir

I0
=
∣∣r(ω)∣∣2 , (16)

r(ω) =
∣∣r(ω)∣∣exp[iψ(ω)], (17)

missä ψ on vaihe.
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Taitekertoimen selvittämiseksi tarvitaan vaihe. Reflektiivisyys antaa amplitudin, muttei vai-
hetta ja tästä seuraa yleinen vaiheongelma. Niin kuin aikaisemmin transmissiomittauksessa,
apuna voidaan käyttää Kramers-Kronig-relaatioita nyt vaiheen selvityksessä. KK-laskenta
antaa kompleksifunktion reaaliosan, jos imaginääriosa tiedetään ja päinvastoin. Luonnollis-
talogaritmia hyväksi käyttäen reflektiivisyydestä saadaan hajoitettua amplitudi eli funktion
reaaliosa, ja sen vaihe, joka on funktion imaginaariosa:

lnr(ω) = ln
∣∣r(ω)∣∣+ iψ(ω), (18)

ψ(ω
′
) =−2ω

′

π
P
∫

∞

0

ln |r(ω)|
ω2−ω′2

dω. (19)

Nyt myös ongelmana on integraalialueen suppeus, mikä voi vaikuttaa tuloksen tarkkuuteen.
Heijastusmittauksen ekstrapolointi on haasteellista, koska fuktio on nollasta poikkeava ja
käyttäytyy hankalammin, kuin esimerkiksi ekstinktiofunktio läpäisymittauksessa.

Kompleksinen taitekerroin saadaan kompleksisen reflektiivisyyden avulla käyttäen mittauk-
sessa nolla kulmaa:

n̂(ω) = n(ω)+ iκ(ω) =
1− r(ω,θ = 0)
1+ r(ω,θ = 0)

. (20)

Myös ekstinktiokerroin saadaan laskettua heijastusmittauksessa laskemalla kompleksisesta
taitekertoimesta sen imaginääriosa.
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3 TULOKSET

Kramers-Kronig-relaatioilla voidaan selvittää kompleksisen funktion reaaliosa, kun ima-
ginääriosa tiedetään ja päinvastoin. Läpäisy spektroskopiamittauksessa tyypillisesti mita-
taan aineen ekstinktiokerroin, ja KK-relaatioita käyttäen voidaan selvittää taitekerroin. KK-
laskennalla valmiista KCl:n ekstinktiodatasta on selvitetty taitekerroin ja verrattu tulosta val-
miiseen taitekerroindataan kuvassa 4. Kuvassa musta käyrä kuvaa valmisdatan taitekerrointa
ja violetti käyrä kuvaa ekstinktiokertoimesta laskettua taitekerrointa. Kuvaajat on esitetty
energian funktiona.

Kuva 4. Kramers-Kronig-relaatioilla laskettu taitekerroin KCl:n ekstintiokerroin datasta ja alkuperäi-

nen KCl:n taitekerroindata.

Laskenta on tehty myös päinvastoin valmiille KCl:n taitekerroindatalle selvittämällä tästä
aineen ekstinktiokerroindata. Kerrointa on verrattu alkuperäiseen ekstinktiokerroindataan,
mikä nähdään kuvassa 5.



14

Kuva 5. Kramers-Kronig-relaatioilla laskettu ekstinktiokerroin KCl:n taitekerroin datasta ja alkupe-

räinen KCl:n ekstinktiokerroindata.

Mittaus alueen ollessa suppea, laskenta ei integraalirajan takia ole optimaalista. Kuvassa 6
sinisellä merkitty käyrä on SSKK-laskennalla laskettu taitekerroin suppeasta ekstinktioker-
roindatasta. Violetilla on laskettu samasta ekstinktiokerroindatasta KK-laskennalla taiteker-
roin ja mustalla on merkitty kaliumkloridin todellinen taitekerroin, johon tuloksia voi verra-
ta.
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Kuva 6. KCl:n taitekertoimen laskentaa suppealla mittausalueella. SSKK- ja KK-laskennan vertailua

suppealla mittausalueella.

Mittausalueongelmaan voidaan kehitellä ratkaisua myös mittausalueen ulkopuolelta ekstra-
poloiden vajaaksi jäänyttä dataa. Laskennassa on käytetty GaAs:n valmisdataa. Ekstrapo-
lointi on suoritettu PNS-menetelmällä, jonka avulla on saatu integroinnille optimaalisempi
laskenta-alue. Kuvassa 7 nähdään, GaAs:n ekstinktiokerroin data. Mittausalue on suppea,
sekä datan loppupään arvot poikkeavat reilusti nollasta. Kuvassa 8 valmisdataa on ekstrapo-
loitu, mikä näkyy kuvassa katkoviivalla. Ekstrapolointi on tehty PNS-sovituksella.
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Kuva 7. GaAs:n ekstinktiokerroin data. Mittausalue on suppea ja integrointialue ei ole optimaalinen.

Kuva 8. GaAs:n ekstinktiokerroin ja PNS-menetelmällä laskettu ekstrapolaatio.
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Kuvassa 9 on laskettu KK-laskennalla GaAs:n taitekerroin suppeasta ekstinktiokerroinda-
tasta ja ekstrapoloidusta datasta, sekä verrattu näitä galliumarsenidin alkuperäiseen taiteker-
roindataan.

Kuva 9. GaAs:n taitekerroin laskettuna KK-laskennalla ekstapoloidulle datalle ja suppealle datalle.

Kuvassa 10 näkyy tarkemmin ero KK-laskennalle suppean mittausalueen datan ja ekstrapo-
loidun datan välillä. Sinisellä on merkattu taitekertoimen laskenta ilman datan esikäsittelyä
ja violetilla laskenta ekstrapoloidulle datalle. GaAs:n alkuperäinen taitekerroin data on mer-
kitty mustalla vertailu pohjaksi.
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Kuva 10. GaAs:n taitekerroin laskettuna KK-laskennalla ekstapoloidulle datalle ja suppealle datalle.

Lähennetty kuva taitekertoimen kuvaajasta.

Heijastusspektroskopiamittauksessa mitataan aineen reflektanssia, josta saadaan Kramers-
Kronig-laskentaa hyväksi käyttäen selvitettyä funktion vaihe. Kuvassa 11 on KCl:n reflek-
tanssi data, jolle laskenta tehdään. Saatu vaihe ei kuitenkaan vastaa täysin todellista vaihetta.
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Kuva 11. KCl:n reflektanssidata.

PNS-menetelmällä voidaan laskea selvitetyn vaiheen virhe suorittamalla vaiheen ja virheen
vähennys. Kuvassa 12 violetti käyrä on suoraan reflektanssi datasta KK-laskennalla saatu
vaihe. PNS-sovituksella tehty virhe suora on kuvattu katkoviivalla ja virheen avulla on las-
kettu todellinen vaihe, mikä on piirretty kuvassa sinisellä.
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Kuva 12. KCl:n reflektanssidatan analysointia. Vaiheen selvitys.

Kompleksinen taitekerroin voidaan laskea saadun vaiheen avulla. Kuvassa 13 violetilla väril-
lä on kuvattu vaiheesta KK-menetelmällä laskettu taitekerroin ja verrattu tätä kaliumkloridin
valmiiseen taitekerroindataan. Ekstinktiokerroin saadaan määritettyä kompleksisesta taite-
kertoimesta, sen ollessa kompleksisen taitekertoimen imaginääriosa. Kuvassa 14 violetilla
värillä on kuvattu aiemmin lasketusta kompleksisesta taitekertoimesta laskettu imaginäärio-
sa, eli ekstinktiokerroin ja verrattu tätä KCl:n valmiiseen ekstinktiokerroin dataan.
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Kuva 13. KCl:n KK-laskennalla vaiheesta selvitetty kompleksinen taitekerroin.

Kuva 14. KCl:n ekstinktiokerroin on kompleksisentaitekertoimen imaginääriosa.
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4 JOHTOPÄÄTÖKSET

Tuloksista voidaan nähda, että Kramers-Kronig-relaatiot soveltuvat hyvin niin läpäisy- kuin
heijastusspektroskopian analysointiin. Mitatusta KCl:n ekstinktiodatasta KK-relaatioilla las-
kettu taitekerroin vastaa kaliumkloridin alkuperäistä taitekerroindataa. Työssä testattiin myös
Kramers-Kronig-laskentaa taitekertoimelle niin, että saatiin laskettua myös KCl:n ekstink-
tiokerroin ja verratiin tätä aineen alkuperäiseen ekstinktiokerroindataan. Kuvissa 4 ja 5 näh-
dään, että laskenta toimii onnistuneesti. Virhettä tulee hieman ja se johtuu todennäköisimmin
mittausalueesta. KK-laskenta perustuu integraalilaskentaan ja käytännön mittauksella on ai-
na tietty rajattu väli, millä mittaus pystytään toteuttamaan. Teoreettinen laskenta vaatii in-
tegroinnin nollasta äärettömään, mutta tämä ei ole käytännön mittauksissa mahdollista, mikä
näkyy pienenä epätarkkuutena laskennoissa.

Suppean mittausalueen ongelmaa KK-analyysissä on selvitetty tässä työssä subtraktiivisel-
la Kramers-Kronig-laskennalla ja mittausdatan ekstrapoloinnilla. SSKK-relaatioita voidaan
käyttää mittausalueen ollessa suppea, mutta se tarvitsee toimiakseen ankkuripisteen mit-
tausalueelta. Työssä SSKK:n laskentaa testattiin KCl:n mittausalueelle välille 7-17 eV sel-
vittäessä taitekerrointa ekstinktiokerroindatasta. Ankkuripiste valittiin mittausalueen sisä-
puolelta, eli tiedettiin yksi taitekertoimen arvo halutussa pisteessä. Kuvasta 6 nähdään, että
SSKK-laskenta käyttäytyy suppealla mittausvälillä KK-laskentaa paremmin.

Mittausalueongelmaa ratkottiin myös ekstrapoloiden GaAs:n lyhyeksi jäänyttä ekstinktioda-
taa. Ekstrapolointi tehtiin PNS-menetelmällä, missä datan loppupään pisteistä tehtiin käy-
rälle sovitus. KK-laskenta tehtiin alkuperäiselle ekstinktiodatalle ja ekstrapoloidulle datalle
taitekerrointa selvittäessä. Kuvista 9 ja 10 nähdään, että ekstrapoloidun datan KK-laskenta
antaa hieman tarkemman tuloksen kuin pelkkä KK-laskenta suppealle galiumarsenidin da-
talle.

Heijastusmittauksessa Kramers-Kronig-relaatioita käytettiin vaiheen laskennassa. Mitatusta
reflektanssi datasta luonnollisella logaritmillä hajoitettiin reflektiivisyys reaali- ja imaginää-
riosaan niin, että saatiin eroteltua reflektiivisyydesta amplitudi ja vaihe. Kuvasta 12 nähdään,
että KK-laskennalla laskettussa vaiheessa on virhettä, sillä se saa negatiivisiä arvoja. Vai-
heelle on tehty virhesovitus PNS-menetelmällä ja vähennetty virhe lasketusta vaiheesta. Hei-
jastusspektroskopiassa vaiheen laskemiseksi voitaisiin Kramers-Kronig-relaatioiden lisäksi
käyttää myös muita laskentamenetelmiä, kuten maksimi-entropia-menetelmää (MEM).

Vaiheen selvityksen jälkeen kaavan 20 mukaisesti kompleksinen taitekerroin saadaan lasket-
tua kompleksisen reflektiivisyyden avulla, kun heijastuskulma on nolla. Kuvassa 13 on ver-
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tailtu laskettua KCl:n taitekerrointa alkuperäiseen kaliumkloridin taitekerroin dataan. Ku-
vaaja käyttäytyy halutulla tavalla, mutta pientä virhettä tulee luultavasti osittain vaiheen KK-
laskennasta. Ekstinktiokerroin on kompleksisen taitekertoimen imaginääriosa ja tätä on ver-
tailtu kuvassa 14. Myös KCl:n ekstinktiokertoimen kuvaajassa näkyy virhettä, mikä on myös
selitettävissä vaiheen KK-laskennassa tulevasta virheestä.
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5 YHTEENVETO

Työn tarkoituksena oli analysoida läpäisy- ja heijastusspektroskopiassa käytettäviä laskenta-
menetelmiä, joista tarkemmin Kramers-Kronig-relaatioita kyseisten spektrien analysoinnis-
sa. KCl:n ja GaAs:n spektrien valmisdataa analysoiin KK-relaatioilla ja selvitettiin näiden
optisia ominaisuuksia, sekä vertailtiin saatuja tuloksia alkuperäiseen dataan. Työ rajattiin
keskittymään Kramers-Kronig-relaatioiden käyttöön optisten vakioiden selvittämisessä.

Työ aloitettiin läpäisy- ja heijastusspektroskopian teoria osuudella, jossa käsiteltiin spekt-
rien analysointia fysikaalisesta ja matemaattisesta näkökulmasta, sekä käytiin lyhyesti lävit-
se spektrien mittausjärjestelyt. Läpäisyspektrin analysoinnissa laskettiin Kramers-Kronig-
relaatioilla valmiista KCl:n ekstiktiokerroindatasta taitekerroin ja päinvastoin, sekä verrat-
tiin tuloksia kaliumkloridin alkuperäiseen dataan. KK-laskennalla saadut tulokset olivat osu-
via alkuperäisen datan kanssa. Pienen virheen arvioitiin johtuvan laskennassa käytetystä
suppeasta mittausalueesta. Mittausalueongelmaa ratkottiin subtraktiivisilla Kramers-Kronig-
relaatioilla ja mitatun datan ekstrapoloinnilla.

Heijastusspektrin analysoinnissa Kramers-Kronig-relaatioita käytettiin vaiheen selvittämis-
tä varten. KK-laskennalla saatua vaihetta käsiteltiin virhe sovituksella, joka tehtiin PNS-
menetelmällä. Virhekorjatun vaiheen avulla selvitettiin KCl:n taite- ja ekstinktiokerroin. Työn
laskenta ja analysointi tehtiin Matlab-avusteisesti. Tuloksina voidaan osoittaa Kramers-Kronig-
relaatioiden toimivuus läpäisy- ja heijastusspektrien analysoinnissa.
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