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FACULTY OF MECHANICAL ENGINEERING

INSTITUTE OF PHYSICAL ENGINEERING
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SUPERVISOR

BRNO 2011





Abstrakt
Tato bakalářská práce pojednává o absorpčńıch a rozptylových vlastnostech periodicky
uspořádaných zlatých a stř́ıbrných nanokuliček. Pomoćı numerických simulaćı a analytic-
kých výpočt̊u bylo zjǐstěno rozložeńı elektromagnetického pole v okoĺı této plazmonické
nanostruktury. Dále byly diskutovány možnosti uplatněńı periodického uspořádáńı ve
fotovoltaických zař́ızeńıch.

Summary
The bachelor thesis deals with absorption and scattering features of periodically arranged
golden and silver nanospheres. Using numerical simulations and analytical computations
the shape of the electromagnetic field at the plasmonic nanostructure was found. Further,
possibilities of a utilization of the periodical arrangement in photovoltaic devices were
discussed.
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Úvod
Plazmonika je rychle se rozv́ıjej́ıćı oblast fyziky, jej́ıž základy byly položeny již na

počátku 20. stolet́ı. Hlavńım předmětem zkoumáńı této discipĺıny je interakce elektro-
magnetického zářeńı s vodivostńımi elektrony kov̊u vedoućı k excitaci tzv. plazmonových
polariton̊u, kolektivńıch oscilaćı elektromagnetického pole a elektronového plynu. Velká
pozoronost je v posledńıch letech věnována aplikaćım plazmoniky v solárńıch článćıch a to
za účelem zvýšeńı jejich účinnosti. Děje se tak prostřednictv́ım implementace vhodných
plazmonických struktur do konstrukce článku s využit́ım některých jejich unikátńıch
optických vlastnost́ı. Tato práce se zabývá vlastnostmi plazmonické struktury tvořené
kuličkami uspořádanými do periodické mř́ıžky a možným uplatněńım takovéto struktury
právě ve fotovoltaických zař́ızeńıch.

V 1. kapitole jsou shrnuty základńı poznatky z teorie elektromagnetismu a je zde také
uveden jednoduchý model popisuj́ıćı optické vlastnosti kov̊u. Kapitola 2. podává přehled
některých d̊uležitých vlastnost́ı povrchových plazmonových polariton̊u. Kapitola 3. se
zabývá absorpćı a rozptylem elektromagnetického zářeńı sférickou částićı. Zvláštńı po-
zornost je pak věnována absorpčńım a rozptylovým spektr̊um v souvislosti s lokalizo-
vanými povrchovými plazmony. Ve 4. kapitole jsou nast́ıněny některé koncepty solárńıch
článk̊u využ́ıvaj́ıćı plazmonické struktury. Obsahem posledńı 5. kapitoly jsou pak výsledky
a rozbor simulaćı pro vybranou plazmonickou strukturu.
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1. Teorie elektromagnetického pole
V této kapitole jsou představeny zákony a principy teorie elektromagnetického pole

nezbytné pro popis problematiky plazmoniky a rozptylu zářeńı na objektech. Jsou zde
odvozeny vztahy popisuj́ıćı interakci elektromagnetického zářeńı s materiály, zejména
s kovy. Uvedená problematika byla zpracována podle [1].

1.1. Maxwellovy rovnice

Maxwellovy rovnice jsou fundamentálńımi rovnicemi elektromagnetismu popisuj́ıćımi
vazbu mezi elektrickým a magnetickým polem ve vakuu i v látkách.

∇ ·D = ρ, (1.1)

∇ ·B = 0, (1.2)

∇× E = −∂B

∂t
, (1.3)

∇×H = J +
∂D

∂t
, (1.4)

kde E, D, B, H jsou po řadě vektory elektrické intenzity, elektrické indukce, magnetické
indukce a magnetické intenzity, ρ je hustota volného náboje a J je hustota volného proudu.
Čtyři makroskopická pole jsou navzájem svázána materiálovými vztahy

D = P + ε0E, (1.5)

H =
B

µ0

−M, (1.6)

kde P je vektor polarizace a M je vektor magnetizace. V celé práci se omeźıme pouze na
nemagnetická M = 0, izotropická a lineárńı prostřed́ı. Materiálové vztahy (1.5) a (1.6) se
pak daj́ı redukovat do tvaru

D = ε0εE, (1.7)

H =
B

µ0

, (1.8)

kde ε je dielektrická konstanta nebo permitivita prostřed́ı. Odezva mnoha materiál̊u včetně
kov̊u záviśı na frekvenci (popř́ıpadě i vlnovém vektoru) dopadaj́ıćı elektromagnetické vlny,
což lze v časové doméně vyjádřit tak, že vektor elektrické indukce v bodu r a čase t nezáviśı
pouze na vektoru elektrické intenzity v tomtéž bodu a čase (D (r, t) = ε0εE (r, t)), ale
může záviset i na elektrické intenzitě v bodech okolńıch a jej́ıch hodnotách v minulosti.
Pokud nav́ıc předpokládáme, že prostřed́ı je homogenńı, takže odezva na vněǰśı elektro-
magnetické pole charakterizované dielektrickou funkćı nezáviśı na absolutńıch souřadnićıch
a absolutńım čase, ale pouze na jejich rozd́ılech, můžeme vztah (1.7) zobecnit na

D (r, t) = ε0

∫
dt′dr′ε (r− r′, t− t′) E (r′, t′) . (1.9)
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1. TEORIE ELEKTROMAGNETICKÉHO POLE

Elektrická indukce je tak rovna konvoluci dielektrické funkce a elektrické intenzity
vzhledem k času i prostoru. Elektrickou indukci D (r, t) můžeme vyjádř́ıt ve formě součtu
rovinných vln s vlnovým vektorem K a úhlovou frekvenćı ω

D (r, t) =
∫

dωdK D (K, ω) e−i(ωt−K·r). (1.10)

Pokud nyńı Fourierovou transformaćı vyjádř́ıme koeficienty jednotlivých rovinných
vln D (K, ω) a využijeme faktu, že Fourierova transformace konvoluce dvou funkćı je
rovna součinu Fourierových transformaćı těchto funkćı, můžeme vyjádřit rovnici (1.9) ve
Fourierově doméně takto:

D (K, ω) = ε0ε (K, ω) E (K, ω) (1.11)

Při interakci kov̊u se světlem lze odezvu materiálu ε (K, ω) často považovat za pros-
torově lokálńı, to znamená ε (K, ω) = ε (ω). Toto zjednodušeńı je však platné pouze
v př́ıpadě, že vlnová délka λ dopadaj́ıćıho zářeńı je významně větš́ı než všechny charakteri-
stické rozměry jako např́ıklad středńı volná dráha elektron̊u, či velikost elementárńı buňky
v krystalu. Tyto podmı́nky jsou obecně splněny pro frekvence odpov́ıdaj́ıćı UV zářeńı a
frekvence nižš́ı.

1.2. Dielektrická funkce kov̊u

Z velké části mohou být optické vlastnosti kov̊u vysvětleny pomoćı modelu volných
elektron̊u, kde se vodivostńı elektrony volně pohybuj́ı v zafixovaném periodickém po-
tenciálu tvořeném kladnými ionty kovu. Jejich pohyb můžeme popsat pohybovou rovnićı

mẍ +mγẋ = −eE, (1.12)

kde m je efektivńı hmotnost elektronu, E je vektor intenzity vněǰśıho elektrického pole a
γ je frekvence srážek zp̊usobuj́ıćı tlumeńı pohybu elektron̊u. Za předpokladu harmonické
časové závislosti vněǰśıho pole E (t) = E0e

−iωt můžeme řešeńı diferenciálńı rovnice (1.12)
hledat ve tvaru x (t) = x0e

−iωt. Dosazeńım předpokládaného řešeńı zpět do rovnice (1.12)
vypoč́ıtáme komplexńı amplitudu x0 zahrnuj́ıćı veškeré fázové posuny mezi vněǰśım polem
a výchylkou elektron̊u, takže výsledný vztah pro závislost výchylky elektron̊u na čase má
tvar

x (t) =
e

m (ω2 + iγω)
E (t) . (1.13)

Vychýlené elektrony přisṕıvaj́ı k makroskopické polarizaci P podle vztahu P = −nex,
kde n je elektronová hustota. Dosazeńım vektoru polarizace do (1.5) obdrž́ıme rovnici

D (t) = ε0

(
1−

ω2
p

ω2 + iγω

)
E (t) , (1.14)

kde ω2
p = ne2

ε0m
je tzv. plazmová frekvence plynu volných elektron̊u. Vztah (1.15) je pak

námi hledaná dielektrická funkce kovu.

ε = 1−
ω2

p

ω2 − iγω
(1.15)
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1.2. DIELEKTRICKÁ FUNKCE KOVŮ

Tento model dielektrické funkce, známý jako Drudeho model, má ovšem omezené pole
platnosti. Pro ušlechtilé kovy jako je zlato (obr. 1.1) nebo stř́ıbro docháźı již při ener-
gíıch odpov́ıdaj́ıćıch viditelné oblasti spektra k mezipásovým přechod̊um elektron̊u, což
se odraźı ve zvýšené absorpci materiálu a t́ım i v odlǐsném pr̊uběhu dielektrické funkce.

Energie (eV) Energie (eV)

R
e
{ε

(ω
)}

Im
{ε

(ω
)}

Oblast

mezipásových

přechod̊u

Obrázek 1.1: Dielektrická funkce ε (ω) źıskaná z Drudeho modelu je proložena experi-
mentálně zjǐstěnou dielektrickou funkćı pro zlato [2]. Pro energie foton̊u vyšš́ı než 2 eV
(λ ≈ 600 nm) se Drudeho model s reálnou dielektrickou funkćı z d̊uvodu mezipásových
přechod̊u znatelně rozcháźı. Převzato z [1].

Pro dostatečně malé tlumeńı můžeme vztah (1.15) zjednodušit do tvaru

ε = 1−
ω2

p

ω2
. (1.16)

Ze vztahu (1.16) vyplývá, že v oblasti plazmové frekvence ωp docháźı k překlopeńı zna-
ménka dielektrické funkce a t́ım i ke změně optických vlastnost́ı materiálu. Pro frekvence
ω < ωp si materiál ještě zachovává kovový charakter, ale pro ω > ωp se stává reálná část
dielektrické funkce kladnou, materiál t́ım źıskává charakter dielektrika a může se v něm
š́ı̌rit elektromagnetické vlněńı.

6



2. POVRCHOVÉ PLAZMONOVÉ POLARITONY

2. Povrchové plazmonové polaritony
Povrchový plazmonový polariton je elektromagnetická excitace š́ı̌ŕıćı se na rozhrańı

kovu a dielektrika. Jedná se o kolektivńı oscilace elektromagnetického pole a elektronové
plasmy v kovu, jejichž amplituda exponenciálně klesá směrem kolmým na materiálové
rozhrańı. V této kapitole zpracované podle [1] bude proveden jejich popis pomoćı aparátu
klasické teorie elektromagnetického pole.

2.1. Vlnová rovnice

Pro źıskáńı vztah̊u popisuj́ıćıch povrchové plazmonové polaritony je potřeba vyřešit
Maxwellovy rovnice pro př́ıpad vlny š́ı̌ŕıćı se podél rovinného rozhrańı mezi dvěma pro-
střed́ımi o relativńıch permitivitách ε1 a ε2. Při absenci volných náboj̊u a proud̊u můžeme
rovnice (1.1) až (1.4) zkombinovat a obdržet tak rovnici

∇×∇× E = −µ0
∂2D

∂t2
. (2.1)

Použit́ım identity∇×∇×E = ∇ (∇ · E)−∇2E, materiálového vztahu (1.7) a Maxwellovy
rovnice (1.1) s absenćı volných náboj̊u uprav́ıme rovnici (2.1) do tvaru

∇
(
−1

ε
E · ∇ε

)
−∇2E = − ε

c2

∂2E

∂t2
. (2.2)

Za předpokladu ∇ε = 0 a harmonické časové závislosti elektrické intenzity E (r, t) =
D (r) e−iωt můžeme rovnici (2.2) dále zjednodušit a obdržet tak Helmholtzovu vlnovou
rovnici

∇2E + εk2
0E = 0, (2.3)

kde k0 je vlnové č́ıslo vlny š́ı̌ŕıćı se ve vakuu. Z d̊uvodu skokové změny dielektrické
funkce na rozhrańı dvou materiál̊u je potřeba rovnici (2.3) řešit odděleně v jednotlivých
prostřed́ıch a nakonec výsledná elektromagnetická pole svázat hraničńımi podmı́nkami na
rozhrańı. Stejným postupem bychom źıskali rovnice pro magnetickou intenzitu H.

Dielektrikum

Kov

z

x

Obrázek 2.1: Geometrické uspořádáńı pro š́ı̌reńı povrchových plazmonových polariton̊u
na rozhrańı kovu a dielektrika. Převzato z [1].

Nyńı přejdeme k řešeńı konkrétńıho geometrického uspořádáńı (obr. 2.1). Pro jednodu-
chost uvažujme vlnu š́ı̌ŕıćı se ve směru osy x kartézského souřadného systému podél
rozhrańı lež́ıćıho v rovině z = 0. Toto rovinné rozhrańı odděluje dvě prostřed́ı o rela-
tivńıch permitivitách ε1, ε2, to znamená, že ε = ε (z). Pokud nav́ıc budeme předpokládat,
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2.2. ŘEŠENÍ VLNOVÉ ROVNICE

že elektromagnetické pole nezáviśı na prostorové souřadnici y, můžeme řešeńı Helmholtz-
ovy rovnice hledat ve tvaru E (x, y, z) = E (z) eiβx, kde β = kx je složka vlnového vektoru
ve směru š́ı̌reńı vlny a je označována jako propagačńı konstanta. Dosazeńım do rovnice
(2.3) obdrž́ıme

∂2E (z)

∂z2
+
(
εk2

0 − β2
)

E = 0. (2.4)

Pro magnetické pole plat́ı analogicky

∂2H (z)

∂z2
+
(
εk2

0 − β2
)

H = 0. (2.5)

2.2. Řešeńı vlnové rovnice

Ukazuje se, že Maxwellovým rovnićım a rovnićım (2.4), (2.5) vyhovuje pouze řešeńı ve
tvaru tzv. transverzálńıch magnetických (TM) mod̊u, kdy pro vektor magnetické intenzity
je nenulová složka Hy a pro vektor elektrické intenzity složky Ex a Ez. Výsledné vztahy
pro elektromagnetické pole jsou

Hy (z) = A2e
iβxe−k2z, (2.6)

Ex (z) = iA2
k2

ωε0ε2

eiβxe−k2z, (2.7)

Ez (z) = −A2
β

ωε0ε2

eiβxe−k2z (2.8)

pro z > 0 a

Hy (z) = A1e
iβxek1z, (2.9)

Ex (z) = iA1
k1

ωε0ε1

eiβxek1z, (2.10)

Ez (z) = −A1
β

ωε0ε1

eiβxek1z (2.11)

pro z < 0. Z rovnic (2.6) až (2.11) zřetelně vid́ıme, že velikost elektromagnetického pole
exponenciálně klesá ve směru kolmém na rozhrańı. Mı́ru tohoto poklesu v jednotlivých
prostřed́ıch udávaj́ı z−ové složky vlnových vektor̊u k1 a k2, pro něž plat́ı k2

1 = β2
0 −

− k2
0ε1 a k2

2 = β2
0 − k2

0ε2. Aplikaćı hraničńıch podmı́nek na rozhrańı (požadavek spojitosti
magnetické intenzity a elektrické indukce) dospějeme ke vztah̊um

k2

k1

= −ε2

ε1

, (2.12)

β = k0

√
ε1ε2

ε1 + ε2

. (2.13)

Z rovnice (2.12) vyplývá podmı́nka pro vznik povrchových plazmonových polariton̊u.
Pro jednoduchost nyńı uvažujme pouze média s nulovou imaginárńı část́ı dielektrické
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2. POVRCHOVÉ PLAZMONOVÉ POLARITONY

funkce. Kv̊uli požadavku omezenosti elektromagnetického pole muśı být z−ové složky vl-
nových vektor̊u k1 a k2 kladné, z čehož plyne, že dielektrické funkce jednotlivých prostřed́ı
ε1 a ε2 muśı mı́t opačná znaménka. Jak již bylo řečeno, tato podmı́nka je splněna právě na
rozhrańı kov − dielektrikum pro frekvence menš́ı než plazmová frekvence elektronového
plynu v kovu ωp.

Vlnový vektor βc/ωp

vzduch

ωsp,vzduch

ωsp,SiO2

F
re

k
ve

n
ce
ω
/ω

p

SiO2

0.8

0.6

0.4

0.2

0
0 1

1

Obrázek 2.2: Disperzńı závislost povrchových plazmonových polariton̊u. Převzato z [1].

Na obrázku (obr. 2.2) je znázorněna disperzńı závislost povrchových plazmonových po-
lariton̊u na rozhrańı mezi kovem s dielektrickou funkćı popsanou rovnićı (1.16) a vzdu chem,
resp. oxidem křemičitým. V grafu je vykreslena reálná (plná čára) i imaginárńı část
(přerušovaná čára) propagačńı konstanty spolu s disperzńı závislost́ı světelné vlny ve
vzduchu, resp. v oxidu křemičitěm. Z grafu je patrné, že pro ńızké frekvence se dis-
perzńı křivka polariton̊u velice bĺıž́ı disperzńı závislosti světla, což umožňuje jejich ex-
citaci př́ımým osvětleńım. Pro excitaci při vyšš́ıch frekvenćıch jsou již potřeba speciálńı
techniky. Jak plyne z rovnice (2.13), v limitě ε1 + ε2 → 0 se propagačńı konstanta β bĺıž́ı
nekonečnu. Tento mod se nazývá povrchový plazmon, má elektrostatický charakter a lze
ho tedy obdržet řešeńım Laplaceovy rovnice pro elektrický potenciál. Pro frekvence větš́ı
než frekvence povrchového plazmonu ωsp a menš́ı než plazmová frekvence ωp je propagačńı
konstanta čistě imaginárńı a k š́ı̌reńı povrchových plazmonových polariton̊u tak nedocháźı.
Jak již bylo zmı́něno v předešlé kapitole, pro frekvence větš́ı než plazmová frekvence ωp

se kov chová jako dielektrikum a umožňuje tak š́ı̌reńı elektromagnetických vln.
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3. Rozptyl elektromagnetických vln
Rozptyl elektromagnetického zářeńı obecně vzniká na nehomogenitách prostřed́ı, ve

kterém se š́ı̌ŕı. Interakce dopadaj́ıćı vlny s těmito nehomogenitami vede k vyzařováńı roz-
ptýlené vlny. Část energie dopadaj́ıćıho zářeńı může být nav́ıc přeměněna do jiné formy,
např́ıklad tepelné energie, tento proces pak nazýváme absorpćı. V této kapitole budou
uvedeny základńı postupy pro výpočet rozptylu a absorpce malých částic a to zejména
částic sférických. Při psańı této kapitoly bylo čerpáno z [3].

3.1. Rozptyl a absorpce zářeńı částićı libovolného tvaru

Jak již bylo řečeno v kapitole (1), libovolné elektromagnetické pole lze vyjádřit ve
formě součtu rovinných monochromatických vln. Z linearity Maxwellových rovnic pak
plyne, že celkové řešeńı je dáno superpozićı řešeńı pro jednotlivé monochromatické vlny.

Incidentńı vlna

(Ei,Hi)

Rozptýlené pole

(Es,Hs)

(E1,H1)

12

Obrázek 3.1: Elektromagnetické pole v okoĺı rozptyluj́ıćı částice. Převzato z [3].

Necht’ dopadá rovinná monochromatická vlna (Ei,Hi) na částici libovolného tvaru
(obr. 3.1). Reakćı na dopadaj́ıćı zářeńı bude vznik rozptýleného pole (Es,Hs). Výsledné
elektromagnetické pole vně částice (E2,H2) pak bude dáno superpozićı pole rozptýleného
a pole incidentńıho vlněńı

E2 = Ei + Ei, H2 = Hi + Hs.

Vhodným měř́ıtkem pro stanoveńı vlastnost́ı absorpce a rozptylu částićı je určeńı ener-
gie, kterou částice odebere dopadaj́ıćı elektromagnetické vlně. Tok energie v teorii elektro-
magnetismu je vyjádřen tzv. Poyntingovým vektorem S = E×H. Využit́ım harmonické
časové závislosti pole (Ei, Hi) můžeme tok energie vyjádřit v časově středovaném tvaru
S = 1

2
Re (E×H∗), kde H∗ je vektor komplexně sdružený k vektoru H. Tok energie S v

libovolném bodě vně rozptyluj́ıćı částice lze pak napsat ve formě součtu tř́ı člen̊u

10



3. ROZPTYL ELEKTROMAGNETICKÝCH VLN

S =
1

2
Re {E×H∗} = Si + Ss + Sext, (3.1)

Si =
1

2
Re {Ei ×H∗i } , (3.2)

Ss =
1

2
Re {Es ×H∗s} , (3.3)

Sext =
1

2
Re {Ei ×H∗s + Es ×H∗i } , (3.4)

kde Si je Poynting̊uv vektor dopadaj́ıćı elektromagnetické vlny, Ss je Poynting̊uv vektor
rozptýlené vlny a extinkčńı člen Sext souviśı s interakćı incidentńı vlny a rozptýleného
pole.

Pokud nyńı chceme určit celkové množstv́ı energie, kterou částice rozptýĺı nebo ab-
sorbuje za jednotku času, stač́ı zintegrovat odpov́ıdaj́ıćı Poyntingovy vektory po myšlené
uzavřené ploše A zcela obklopuj́ıćı částici (obr. 3.2).

A

θ

r

y

z

Myšlená integračńı

plocha

Obrázek 3.2: Integrace Poyntingova vektoru. Převzato z [3].

Pro energii absorbovanou uvnitř naš́ı myšlené plochy můžeme psát

Wa = −
∫
A

S · dA. (3.5)

Z (3.1) dále plyne, že (3.5) můžeme vyjádřit ve formě sumy

Wa = Wi −Ws +Wext, (3.6)

kde
Wi = −

∫
A

Si · dA, Ws =
∫
A

Ss · dA, Wext = −
∫
A

Sext · dA.
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3.2. ROZPTYL A ABSORPCE ZÁŘENÍ SFÉRICKOU ČÁSTICÍ

Pokud se omeźıme na neabsorbuj́ıćı prostřed́ı obklopuj́ıćıćı částici, pak Wi = 0 a energie
absorbovaná uvnitř myšlené plochy odpov́ıdá př́ımo energii absorbované částićı a rovnici
(3.6) lze přepsat do tvaru

Wext = Wa +Ws. (3.7)

Extinkce Wext udává celkovou energii odebranou dopadaj́ıćı elektromagnetické vlně za
jendotku času a pro izotropńı, homogenńı a neabsorbuj́ıćı média je dána součtem energie
rozptýlené a energie absorbované částićı. Někdy je výhodné vztáhnout uvedené veličiny
k intenzitě dopadaj́ıćı vlny Ii. Vzhledem k fyzikálńımu rozměru pak mluv́ıme o extinkčńım
Cext, absorpčńım Cabs a rozptylovém Csca pr̊uřezu.

Cext =
Wext

Ii

, Cabs =
Wabs

Ii

, Csca =
Wsca

Ii

.

Poděleńım těchto pr̊uřez̊u geometrickým pr̊uřezem částice G dostaneme koeficienty
účinnosti extinkce Qext, absorpce Qabs a rozptylu Qsca.

Qext =
Cext

G
, Qabs =

Cabs

G
, Qsca =

Csca

G
.

3.2. Rozptyl a absorpce zářeńı sférickou částićı

V předešlé podkapitole byl nast́ıněn postup, j́ımž je možno určit, jakou měrou částice
absorbuje a rozptyluje elektromagnetické zářeńı. Tato část je věnována bližš́ımu pohledu
na elektromagnetické pole v okoĺı sférické částice, pro niž je známo přesné analytické
řešeńı ve formě součtu vektorových sférických harmonických funkćı. K fyzikálńımu vhledu
postač́ı teorie rozptylu označovaná jako Rayleighova, jež je přibližným řešeńım obecné
Mieho teorie pro vlnové délky významně větš́ı než rozměry rozptyluj́ıćı částice. V této
limitě můžeme sférickou částici nahradit osciluj́ıćım bodovým dipólem, jehož elektrický
dipólový moment je roven dipólovému momentu koule v homogenńım elektrostatickém
poli o intenzitě stejné jako má naše rovinná monochromatická vlna. Tento př́ıstup označu-
jeme jako kvazistacionárńı aproximaci a je platný pouze v př́ıpadě dostatečné homogenity
elektromagnetického pole v objemu naš́ı sférické částice.

Při hledáńı dipólového momentu homogenńı, izotropńı koule o relativńı permitivitě ε
a poloměru a umı́stěné v homogenńım elektrostatickém poli E0 = E0z0 je nutné řešit
Laplaceovu rovnici ∆Φ = 0, kde Φ je potenciál elektrického pole (obr. 3.3). Pro jednodu-
chost budeme předpokládat, že koule je obklopena izotropńım, homogenńım a neab-
sorbuj́ıćım prostřed́ım o relativńı permitivitě εm.

Dı́ky geometrii úlohy a rotačńı symetrii vzhledem k ose z je výhodné použ́ıt sférické
souřadnice a řešeńı uvnitř i vně koule tak hledat ve tvaru

Φ (r, θ) =
∞∑
l=0

(
Alr

l +Blr
−l−1

)
Pl (cos θ) , (3.8)

kde Pl (cos θ) jsou Legendreovy polynomy [4]. Aplikaćı hraničńıch podmı́nek na rozhrańı
dvou prostřed́ı, nutnost́ı omezenosti potenciálu v r = 0 a požadavkem E|r→∞ = E0,
obdrž́ıme řešeńı uvnitř a vně koule ve tvaru
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3. ROZPTYL ELEKTROMAGNETICKÝCH VLN

E0

a θ

z

εm

ε

Obrázek 3.3: Homogenńı koule umı́stěná v homogenńım elektrostatickém poli. Převzato
z [1].

Φin = − 3εm

ε+ 2εm

E0r cos θ, (3.9)

Φout = −E0r cos θ +
ε− εm

ε+ 2εm

E0a
3 cos θ

r2
. (3.10)

Pole vně koule se dá také zapsat jako

Φout = −E0r cos θ +
p · r

4πε0εmr3
, (3.11)

kde

p = 4πε0εma
3 ε− εm

ε+ 2εm

E0 (3.12)

je dipólový moment indukovaný uvnitř koule vněǰśım elektrickým polem. Zde je vhodné
zavést veličinu zvanou polarizovatelnost

α = 4πa3 ε− εm

ε+ 2εm

, (3.13)

která souviśı s dipólovým momentem vztahem p = ε0εmαE0. Z rovnice (3.11) je patrné, že
pole v okoĺı naš́ı koule je dáno superpozićı p̊uvodńıho pole E0 a pole ideálńıho dipólu. Nyńı
tedy předpokládejme, že kouli můžeme nahradit ideálńım dipólem s dipólovým momentem
p = ε0εmαE0 a to i v př́ıpadě harmonické časové závislosti intenzity E0. Při osvětelńı
rovinnou monochromatickou vlnou E (r, t) = E0e

−i(ωt−k·r) tak dostáváme kmitaj́ıćı dipól
vyzařuj́ıćı energii do svého okoĺı. Elektromagnetické pole v okoĺı kmitaj́ıćıho dipólu je
popsáno rovnicemi

H =
ck2

4π
(r0 × p)

eikr

r

(
1− 1

ikr

)
e−iωt, (3.14)

E =
1

4πε0εm

{
k2 (r0 × p)× r0

eikr

r
+ [3r̂ (r̂ · p)− p]

(
1

r3
− ik

r2

)
eikr

}
e−iωt, (3.15)
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3.3. LOKALIZOVANÉ POVRCHOVÉ PLAZMONY

kde r0 je jednotkový vektor ve směru polohového vektoru r.
Pro určeńı extinkčńıho, absorpčńıho a rozptylového pr̊uřezu, potažmo koeficientu účin-

nosti, už zbývá jen aplikovat postup uvedený v předešlé podkapitole. Integraci Poyn-
tingova vektoru provedeme ve vzdáleném poli, kde můžeme v rovnićıch (3.14) a (3.15)
zanedbat všechny členy klesaj́ıćı s druhou a vyšš́ı mocninou vzdálenosti, takže z̊ustane
jen radiačńı člen představuj́ıćı rozb́ıhavou kulovou vlnu. Po integraci tak dostáváme

Cext = kIm {α} = 4πka3Im
{
ε− εm

ε+ 2εm

}
, (3.16)

Csca =
k4

6π
|α|2 =

8π

3
k4a6

∣∣∣∣ ε− εm

ε+ 2εm

∣∣∣∣2 . (3.17)

Nyńı se zaměř́ıme na platnost rovnic (3.14) až (3.17). Jak již bylo zmı́něno dř́ıve,
kvazistacionárńı aproximace je platná jen tehdy, když elektromagnetické pole v celém
objemu koule můžeme v jednotlivých okamžićıch považovat za homogenńı. Z toho plynou
pro vlnovou délku dopadaj́ıćı vlny, rozměry koule a jej́ı index lomu následuj́ıćı podmı́nky

ka =
2πNa

λ
� 1 (3.18)

2πn1a

λ
� 1 (3.19)

2πk1a

λ
� 1, (3.20)

kde λ je vlnová délka dopadaj́ıćı vlny ve vakuu, N index lomu média obklopuj́ıćı kouli a
n1, k1 reálná a imaginárńı část indexu lomu koule.

3.3. Lokalizované povrchové plazmony

V kapitole (2) bylo ukázáno, že na rovinném rozhrańı mezi kovem a dielektrikem, tedy
mezi látkami s opačnými znaménky dielektrické funkce, může doj́ıt k excitaci kolektivńıch
oscilaćı elektromagnetického pole a elektronové plazmy zvaných povrchové plazmonové
polaritony. K podobnému jevu docháźı i na zakřiveném rozhrańı mezi malou kovovou
částićı a dielektrikem. Na rozd́ıl od povrchových plazmonových polariton̊u však tyto ex-
citace nemaj́ı povahu vlny š́ı̌ŕıćı se po rozhrańı, z čehož také plyne jejich pojmenováńı
− lokalizované povrchové plazmony. Daľśı odlǐsnost́ı je možnost jejich excitace př́ımým
dopadem elektromagnetické vlny bez nutnosti využit́ı speciálńıch technik.

Pro popis interakce elektron̊u a iontových zbytk̊u tvoř́ıćıch kovovou částici s dopadaj́ıćı
elektromagnetickou vlnou se nab́ıźı zjednodušená představa, že mnohem pohyblivěǰśı elek-
trony se periodicky vychyluj́ı a d́ıky konečným rozměr̊um částice docháźı na jedné jej́ı
straně k přebytku a na druhé k nedostatku záporného náboje. To vede k vytvořeńı elek-
trostatického pole, jež p̊usob́ı proti výchylce. Dostáváme tak model nuceného kmitańı har-
monického oscilátoru, jehož d̊uležitou vlastnost́ı je existence rezonančńı frekvence s velkou
amplitudou kmit̊u a t́ım pádem i velkým dipólovým momentem. Z rovnic (3.15) a (3.14)
vid́ıme, že energie vyzářená kmitaj́ıćım dipólem je úměrná velikosti dipólového momentu
a lze tak očekávat, že pro úzkou oblast frekvenćı dopadaj́ıćı elektromagnetické vlny bude
rozptylový pr̊uřez (3.17) dosahovat velmi vysokých hodnot.
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3. ROZPTYL ELEKTROMAGNETICKÝCH VLN

Pokud se pozorně pod́ıváme na vztah pro rozptylový pr̊uřez (3.17), můžeme si všimnout,
že v př́ıpadě rovnosti

ε = −2εm (3.21)

se rozptylový pr̊uřez limitně bĺıž́ı nekonečnu. Nekonečných hodnot rozptylového pr̊uřezu
nedosáhneme, jelikož dielektrická funkce kovu je komplexńı a jmenovatel tak nikdy neńı
zcela roven nule.

Obecněǰśım př́ıstupem pomoćı Mieho teorie lze ukázat, že na kouli vzniká celá řada
povrchových mod̊u a náš dipólový mod popsaný v podkapitole (3.2) je jedńım z nich.
Podmı́nka (3.21) zvaná Fröhlichova může být pak zobecněna na

ε = − l + 1

l
εm, l = 1, 2 . . . (3.22)

a dostáváme rezonance vyšš́ıch řád̊u, které jsou však v porovnáńı s rezonanćı dipólovou
mnohem méně výrazné. Na obr. 3.4 je vykreslena závislost koeficient̊u účinnosti na vlnové
délce pro zlatou kuličku o poloměru R = 40 nm obklopenou prostřed́ım s indexem lomu
N = 1, resp. N = 2.5. Zřetelně vid́ıme oblasti zvýšené absorpce i rozptylu, kdy na vlnové
délce λ ≈ 520 nm, resp. λ ≈ 800 nm nastává dipólová rezonance. Pro prostřed́ı s indexem
lomu N = 2.5 lze při vlnové délce λ ≈ 680 nm pozorovat i rezonanci kvadrupólovou.
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Obrázek 3.4: Koeficienty účinnosti pro zlatou kouli [5] o poloměru R = 40 nm obklopenou
médiem s indexem lomu N = 2.5. Vypoč́ıtáno pomoćı [6].

Výše uvedená teorie pozbývá platnosti v př́ıpadě sférických částic s poloměrem menš́ım
než 10 nm, kdy rozměry částic zač́ınaj́ı být podstatně menš́ı než středńı volná dráha
elektron̊u. Pro ještě menš́ı částice se zač́ınaj́ı uplatňovat kvantové efekty a popis pomoćı
klasické fyziky muśı být nahrazen kvantově mechanickým př́ıstupem [3].
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4. Aplikace plazmoniky v oblasti
fotovoltaických zař́ızeńı

Většina nyněǰśıch fotovoltaických zař́ızeńı je postavena na absorpci slunečńıho zářeńı
v křemı́kových destičkách, kdy je energie dopadaj́ıćıho fotonu využita ke vzniku volných
nosič̊u náboje, jež následně v d̊usledku narušeńı rovnováhy v zabudovaném p−n přechodu
difunduj́ı směrem ke sběrným elektrodám. Problémem takto koncipovaných článk̊u je nut-
nost poměrně velké tloušt’ky křemı́kové destičky z d̊uvodu ńızké absorpce křemı́ku v bĺızké
infračervené oblasti spektra, která tvoř́ı významnou část dopadaj́ıćıho slunečńıho výkonu.
Větš́ı tloušt’ka destiček pak znamená potřebu větš́ıho množstv́ı křemı́ku a náročněǰśı tech-
nologické postupy. Pro vysokou efektivitu konverze slunečńıho zářeńı v elektrickou energii
je nav́ıc nezbytné, aby rozměry článku byly o mnoho menš́ı než difúzńı délka nosič̊u náboje
a minimalizovala se tak ztráta rekombinaćı.

Obrázek 4.1: Různé varianty použit́ı plazmonických struktur pro zvýšeńı účinnosti
solárńıch článk̊u. Převzato z [7].

Na obr. 4.1 jsou načrtnuty tři možné zp̊usoby, jak zvýšit absorpci zářeńı uvnitř aktivńı
vrstvy solárńıho článku pomoćı plazmonických struktur. Prvńı varianta využ́ıvá prefero-
vaného vyzařováńı kovových částic do materiálu s vyšš́ım indexem lomu [8], kdy vrstva
kuliček na rozhrańı vzduchu a polovodiče tvoř́ı polopropustnou membránu, jež propoušt́ı
světlo dovnitř a zabraňuje jeho úniku ven. Daľśı konfigurace je postavena na excitaci
lokálńıch povrchových plazmon̊u na povrchu kovových částic zapuštěných v polovodiči,
kdy vysoká intenzita elektromagnetického pole v okoĺı částic umožňuje vznik volných
nosič̊u náboje. Posledńı uspořádáńı pak využ́ıvá excitace povrchových plazmonových po-
lariton̊u na zvrásněném rozhrańı mezi polovodičem a kovovou elektrodou, kdy elektro-
magnetické zářeńı dopadaj́ıćı kolmo na povrch článku transformujeme na vlnu š́ı̌ŕıćı se v
rovině polovodičové vrstvy. Toto jsou pouze některé z mnoha v současné době zkoumaných
koncept̊u [7].
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5. SIMULACE A VÝPOČTY

5. Simulace a výpočty
Tato práce je zaměřena na studium vlastnost́ı elektromagnetického pole a plazmonic-

kých rezonanćı v okoĺı periodicky uspořádaných kovových kuliček. Největš́ı pozornost je
věnována vlivu periodicity na rozptylová a absorpčńı spektra a na závěr je diskutována
možnost uplatněńı takovéto struktury ve fotovoltaických zař́ızeńıch.

5.1. Výpočetńı programy a geometrie modelu

Jako hlavńı nástroj pro numerické výpočty sloužil program FDTD Solutions společnosti
Lumerical [9] založený na metodě konečných diferenćı (FDTD). Program poč́ıtá časový
vývoj elektromagnetického pole v dané simulačńı oblasti řešeńım Maxwellových rovnic.
Fourierovou transformaćı lze pak źıskat hodnoty elektromagnetického pole jako funkci
frekvence a vypoč́ıtat tak rozptylová a absorpčńı spektra. Uživateli je umožněno defino-
vat geometrii modelu, dielektrické funkce materiál̊u, tvar a frekvenčńı spektrum dopadaj́ıćı
elektromagnetické vlny nebo r̊uzné okrajové podmı́nky. Program neukládá hodnoty elek-
tromagnetického pole z celé simulačńı oblasti, ale z d̊uvodu velkého objemu dat jsou
zaznamenávány pouze hodnoty v předem definovaných bodech, tzv. monitorech. Přesnost
řešeńı je určena zejména hustotou výpočetńı mř́ıžky děĺıćı simulačńı oblast na kvádry.
Nevýhodou takovéto mř́ıžky může být problematické modelováńı zakřivených ploch (např.
sférických), kdy tvarováńı tělesa pomoćı kvádr̊u nemuśı přesně vystihnout jeho skutečný
tvar. V takových př́ıpadech je potřeba lokálně zvýšit hustotu mř́ıžky, což vede k vysokým
nárok̊um na pamět’ a prodloužeńı výpočetńı doby. Pro zpracováńı dat źıskaných pro-
gramem FDTD Solutions a vyhodnoceńı nalezených analytických vztah̊u byl použit pro-
gram Matlab společnosti MathWorks [10].
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Obrázek 5.1: Dvoudimenzionálńı mř́ıžka složená z kovových kuliček s vyznačenou sim-
ulačńı oblast́ı.

Náplńı této práce byly výpočty rozptylových a absorpčńıch spekter kovových kuliček
uspořádaných do nekonečné dvoudimenzionálńı mř́ıžky (obr. 5.1) s periodami a, b. Kolmo
na tuto śıt’ kuliček umı́stěných v rovině xy dopadá rovinná elektromagnetická vlna s po-
larizaćı ve směru osy x. Na hranićıch simulačńı oblasti jsou ve směrech periodického
opakováńı aplikovány periodické okrajové podmı́nky (PBC − Periodic Boundary Con-
dition), ve směru kolmém na mř́ıžku je pak použita technika PML (Perfectly Matched
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5.2. VÝSLEDKY SIMULACÍ

Layers), což je vrstva absorbuj́ıćı elektromagnetické vlny a umožňuj́ıćı tak použit́ı simu-
lačńı oblasti konečných rozměr̊u.

Jak plyne z kapitoly (3), pro źıskáńı absorpčńıch a rozptylových koeficient̊u účinnosti je
potřeba integrovat př́ıslušné Poyntingovy vektory přes plochu obeṕınaj́ıćı veškeré rozpty-
luj́ıćı objekty. U nekonečných periodických struktur však stač́ı spoč́ıtat toky energie
v rámci jedné buňky tvoř́ıćıch tuto strukturu, v př́ıpadě naš́ı dvourozměrné mř́ıžky to
jsou toky energie horńı a dolńı podstavou simulačńı oblasti.

Výpočty byly prováděny pro kuličky ze zlata a stř́ıbra. Jak se v pr̊uběhu simulaćı
ukázalo, reálná a imaginárńı složka použité dielektrické funkce zlata [5] nesplňuje zcela
Kramersovy−Kronigovy relace [3]. Tento nedostatek lze potlačit vhodným fitováńım dielek-
trické funkce př́ımo v prostřed́ı programu FDTD Solutions. Následný kontrolńı výpočet
pracuj́ıćı s dielektrickou funkćı z jiného zdroje [2] ukázal, že na výsledky zde uvedené
maj́ı tyto odchylky nepatrný vliv. Reálné a imaginárńı části použitých dielektrických
funkćı spolu s experimentálńımi daty jsou vykresleny v obrázku 5.2.
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Obrázek 5.2: Dielektrické funkce zlata a stř́ıbra použité při výpočtech.

5.2. Výsledky simulaćı

V prvé řadě jsou simulace a výpočty zaměřeny na vysvětleńı jev̊u souvisej́ıćıch s roz-
ptylem a absorpćı světla v periodické struktuře kovových kuliček. Pomoćı jednoduchého
modelu je ukázáno, že pro určité vlnové délky souvisej́ıćı se vzdálenostmi mezi kuličkami
docháźı k vybuzeńı stojatých vln, což se projevuje př́ıtomnost́ı výrazných ṕık̊u (z anglic-
kého peak) v absorpčńıch a rozptylových spektrech. Původ neobvyklého asymetrického
tvaru těchto ṕık̊u je studován pomoćı modelu navzájem interaguj́ıćıch kmitaj́ıćıch dipól̊u.
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Na závěr je zkoumán vliv okolńıho prostřed́ı a poruch periodicity mř́ıžky na vznik sto-
jatých vln.

5.2.1. Analýza struktur vyskytuj́ıćıch se v absorpčńıch a rozptylových
spektrech

Hlavńı pozornost při výpočtech byla soustředěna na hledáńı a popis zvláštnost́ı (tj.
neobvyklých struktur) v absorpčńıch a rozptylových spektrech kuliček uspořádaných do
periodické mř́ıžky s mř́ıžkovými konstantami větš́ımi než vlnová délka dopadaj́ıćıho zářeńı.
Při jedné ze zkoumaných konfiguraćı (zlaté kuličky s poloměrem R = 40 nm, mř́ıžkové kon-
stanty a = b = 1000 nm) se ve spektrech objevily výrazné ṕıky s velmi specifickým tvarem
(obr. 5.4). V grafu je pro srovnáńı vykreslena spektrálńı závislost koeficient̊u účinnosti jak
pro periodické uspořádáńı kuliček (plná čára), tak spektrálńı závislost pro osamocenou
kuličku (přerušovaná čára). Heuristicky bylo zjǐstěno, že vlnové délky odpov́ıdaj́ıćı těmto
ṕık̊um souviśı s některými význačnými vzdálenostmi v mř́ıžce (obr. 5.3). Jejich polohy se
daj́ı obecně vyjádřit vztahem

λ =

√
m2a2 + n2b2

m2 + n2
m,n = 0, 1, 2 . . . (5.1)

x

y

z

5 × 447.21 nm

2 × 707.11 nm

2 × 500 nm

5 × 447.21 nm

4 × 353.55 nm

Obrázek 5.3: Vzdálenosti v mř́ıžce odpov́ıdaj́ıćı nalezeným ṕık̊um.

Ověřeńım vztahu (5.1) byl posun ṕık̊u ke kratš́ım vlnovým délkám se snižováńım
vzdálenosti mezi kuličkami v mř́ıžce (obr. 5.5 a obr. 5.6). Pro mř́ıžkové konstanty menš́ı
než vlnová délka již žádné ṕıky pocházej́ıćı z periodicity nejsou pozorovány (obr. 5.7) a
zač́ıná se výrazněji uplatňovat dipólová interakce kuliček ve středńım a bĺızkém poli [11].

Daľśım d̊ukazem správnosti vztahu (5.1) měl být posun a rozštěpeńı některých ṕık̊u
v př́ıpadě r̊uzných mř́ıžkových konstant a 6= b. K těmto jev̊um sice došlo, ale posun
ṕık̊u byl větš́ı než udával výše uvedený vztah (obr. 5.8). Nav́ıc nebylo zřejmé, proč se ve
spektrech nevyskytuj́ı i ṕıky na jiných vlnových délkách splňuj́ıćıch podmı́nku nλ = d,
kde d je vzdálenost mezi dvěma kuličkami a n je libovolné přirozené č́ıslo.
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Obrázek 5.4: Koeficienty účinnosti v ávislosti na vlnové délce dopadaj́ıćıho zářeńı pro
periodické pole (a = b = 1000 nm) zlatých kuliček o poloměru R = 40 nm.
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Obrázek 5.5: Koeficienty účinnosti v závislosti na vlnové délce dopadaj́ıćıho zářeńı pro
periodické pole (a = b = 875 nm) zlatých kuliček o poloměru R = 40 nm.
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Obrázek 5.6: Koeficienty účinnosti v závislosti na vlnové délce dopadaj́ıćıho zářeńı pro
periodické pole (a = b = 750 nm) zlatých kuliček o poloměru R = 40 nm.
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Obrázek 5.7: Koeficienty účinnosti v závislosti na vlnové délce dopadaj́ıćıho zářeńı pro
periodické pole (a = b = 250 nm) zlatých kuliček o poloměru R = 40 nm.
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či
n
n
os

ti
Q 750.00 nm

375.00 nm

625.00 nm

312.50 nm

427.20 nm

360.56 nm

Qabs
Qsca
Qext

Obrázek 5.8: Koeficienty účinnosti v závislosti na vlnové délce dopadaj́ıćıho zářeńı pro
periodické pole (a = 1000 nm b = 750 nm) zlatých kuliček o poloměru R = 40 nm.

Pro vysvětleńı těchto nesrovnalost́ı byl navržen model, ve kterém jsou kuličky nahra-
zeny zář́ıćımi dipóly a celkové elektromagnetické pole je pak dáno superpozićı elektromag-
netických vln pocházej́ıćıch od jednotlivých dipól̊u. Pro jednoduchost byl uvažován pouze
jednodimenzionálńı př́ıpad ekvidistantně rozmı́stěných dipól̊u s dipólovými momenty ori-
entovanými kolmo na jejich spojnici. Užit́ım (3.15) lze elektrické pole v bodech lež́ıćıch
na této spojnici vyjádřit ve tvaru

E (x, t) = Enear (x, t) + p
k2

4πεmε0

[
eikx

|x|
+
∞∑
n=1

eik(x+na)

x+ na
+
∞∑
n=1

eik(−x+na)

−x+ na

]
e−iωt, (5.2)

kde člen Enear zastupuje př́ıspěvky pole klesaj́ıćıho s druhou a vyšš́ı mocninou vzdálenosti
a x ∈

〈
−a

2
, a

2

〉
je souřadnice v rámci jedné buňky periodické mř́ıžky. Prvńı člen v hranaté

závorce pak představuje vzdálené pole dipólu umı́stěného v počátku souřadnic, druhý člen
př́ıspěvky od dipól̊u v záporném směru osy x a třet́ı člen př́ıspěvky od dipól̊u v kladném
směru osy x. Sloučeńım sum a vhodnou úpravou lze členy v rovnici (5.2) souvisej́ıćı s ra-
diačńı zónou dipól̊u přepsat na

Efar (x, t) = p
k2

4πεmε0

[
eikx

|x|
+
∞∑
n=1

eikna

n2a2 − x2
(2na cos kx− 2ix sin kx)

]
e−iωt. (5.3)

V kosinovém členu sumy

S =
∞∑
n=1

eikna

n2a2 − x2
(2na cos kx− 2ix sin kx) (5.4)
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rozpoznáváme stojatou vlnu s amplitudou určenou přibližně součtem řady
∞∑
n=1

eikna

na
. Tato

řada dosahuje ostrých maxim právě při splněńı podmı́nky ka = 2πa
λ

= 2sπ, kde s je libo-
volné celé č́ıslo, což je patrné ze závislosti kvadrátu modulu sumy (5.4) na souřadnici x
a vyzařované vlnové délce vykreslené v levé části obrázku 5.9. Ze závislosti pro vybranou
vlnovou délku z okoĺı maxima zobrazené v pravé části obrázku je zřejmá dominance kosi-
nového členu nad členem sinovým. Při výpočtu bylo vzato do úvahy pouze prvńıch 1000
člen̊u řady. Pro vybrané vlnové vektory je amplituda stojaté vlny určena součtem diver-

guj́ıćı řady
∞∑
n=1

1
na

a absolutńı hodnoty v uvedených grafech tak neodpov́ıdaj́ı skutečným

hodnotám, přesto zobrazené závislosti podávaj́ı dobrý kvalitativńı popis situace.
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Obrázek 5.9: Závislost kvadrátu modulu sumy (5.4) na souřadnici x a vyzařované vlnové
délce λ.

Z uvedených skutečnost́ı vyplývá, že ṕıky nalezené v rozptylových a absorpčńıch spek-
trech mohou být zapř́ıčiněny ześıleńım pole v rovině mř́ıžky v d̊usledku excitace sto-
jatých vln. Daľśım krokem je tedy nalezeńı př́ıpustných vlnových vektor̊u stojatých vln
pro v́ıcerozměrnou mř́ıžku.

V periodických strukturách lze klást na vektory elektrické a magnetické intenzity
podmı́nku:

E (r + T, t) = E (r, t) , (5.5)

H (r + T, t) = H (r, t) . (5.6)

kde T = ax0 + by0 je translačńı vektor mř́ıžky. Pro stojatou vlnu ve tvaru E (r, t) =
E cos (k · r) e−iωt lze nyńı psát

E cos (k · (r + T)) e−iωt = E cos (k · r) e−iωt. (5.7)

Užit́ım identity cos (α + β) = cosα cos β − sinα sin β a následnou úpravou dostaneme
rovnici

cos (k · r) cos (k ·T)− sin (k · r) sin (k ·T) = cos (k · r) (5.8)

23
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Ta je splněna pro k ·T = 2sπ, kde s je libovolné celé č́ıslo. Aplikaćı této podmı́nky na jed-
norozměrný př́ıpad dostáváme vztah, jenž je shodný s podmı́nkou plynoućı z rovnice (5.4).
Na základě uvedených skutečnost́ı tedy pro vlnové vektory stojatých vln a vlnové délky
dopadaj́ıćıho zářeńı, při nichž docháźı k jejich excitaci, plat́ı

k = ±2mπ

a
x0 ±

2nπ

b
y0, (5.9)

λ =
2π

|k|
=

ab√
m2b2 + n2a2

, (5.10)

kde m, n jsou nezáporná celá č́ısla. Ze srovnáńı p̊uvodńıho vztahu pro vlnovou délku (5.1)
se vztahem novým (5.10) je patrné, že shoda nastává pouze v př́ıpadě rovnosti mř́ıžkových
konstant. Pokud nyńı použijeme vztah (5.10) pro určeńı polohy ṕık̊u v př́ıpadě r̊uzných
mř́ıžkových konstant a 6= b, pozorujeme výbornou shodu s výsledky simulaćı v programu
FDTD Solutions (obr. 5.10, obr. 5.11). Absenci některých ṕık̊u (např. λ = 750 nm pro
mř́ıžkové konstanty a = 750 nm, b = 1000 nm (obr. 5.11)) lze vysvětlit úhlovou závislost́ı
vyzářené energie kmitaj́ıćıho dipólu. Ve směru rovnoběžném s vektorem dipólového mo-
mentu je zářivý výkon roven nule a nemůže tak doj́ıt k vytvořeńı stojaté vlny. Vztah (5.10)
tedy velice dobře popisuje polohu i počet ṕık̊u objevuj́ıćıch se v uvedených rozptylových
a absorpčńıch spektrech kuliček uspořádaných do periodické mř́ıžky.

Pro ověřeńı uvedené hypotézy byl na základě analytického řešeńı vytvořen program
v prostřed́ı Matlab, jenž poč́ıtá tvar elektromagnetického pole navzájem r̊uzně orien-
tovaných rovinných stojatých vln, jež by měly v př́ıpadě platnosti našich předpoklad̊u
vznikat.
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Obrázek 5.10: Koeficienty účinnosti v závislosti na vlnové délce dopadaj́ıćıho zářeńı pro
periodické pole (a = 1000 nm b = 750 nm) zlatých kuliček o poloměru R = 40 nm.
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Obrázek 5.11: Koeficienty účinnosti v závislosti na vlnové délce dopadaj́ıćıho zářeńı pro
periodické pole (a = 750 nm b = 1000 nm) zlatých kuliček o poloměru R = 40 nm.

Necht’ dopadá kolmo na mř́ıžku tvořenou dipóly elektromagnetická vlna s polarizaćı ve
směru osy x (obr. 5.12). Při splněńı podmı́nky (5.10) se v rovině mř́ıžky ve směrech daných
vlnovým vektorem k (5.9) vybud́ı postupné rovinné vlny, které v d̊usledku symetrického
vyzařováńı dipól̊u vytvoř́ı vlny stojaté. Jak plyne z rovnice (5.9), při rovnosti mř́ıžkových
konstant může při jedné vlnové délce doj́ıt k excitaci stojatých vln až ve čtyřech r̊uzných
směrech. Tento speciálńı př́ıpad je diskutován na konci následuj́ıćıho odvozeńı beroućıho
v úvahu pouze směry dva.

Vektor elektrické intenzity E je v př́ıpadě rovinných vln kolmý na vlnový vektor k a
vzhledem k úhlové závislosti energie vyzářené dipólem je úměrný sinu úhlu mezi vlnovým
vektorem a kladným směrem osy x:

E1 (r, t) = A
ky

k2
x + k2

y

(kyx0 − kxy0) cos (kxx+ kyy) e−iωt, (5.11)

E2 (r, t) = A
ky

k2
x + k2

y

(kyx0 + kxy0) cos (−kxx+ kyy) e−iωt, (5.12)

kde kx = 2mπ
a

, ky = 2nπ
b

jsou složky vlnového vektoru k a A je konstanta úměrnosti.
Celková intenzita elektrického pole Etot je dána vektorovým součtem (5.11) a (5.12)
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x

y

z Hi

ki Ei

k1

ky

kx

E1

E2k2

−kx

λ

Obrázek 5.12: Vektory elektrické intenzity E a vlnové vektory k stojatých vln př́ıpustných
při dané vlnové délce λ.

Etot (r, t) = A
k2
y

k2
x + k2

y

x0 [cos (kxx+ kyy) + cos (−kxx+ kyy)] e−iωt +

+ A
kxky
k2
x + k2

y

y0 [− cos (kxx+ kyy) + cos (−kxx+ kyy)] e−iωt =

= A
ky

k2
x + k2

y

[ky cos (kxx) cos (kyy) x0 + kx sin (kxx) sin (kyy) y0] e−iωt.

(5.13)

Závislost kvadrátu intenzity elektrického pole na souřadnićıch je pak

|Etot (x, y)|2 = A2 n2a2

(m2b2 + n2a2)2

[
n2a2 cos

(
2mπx

a

)
cos

(
2nπy

b

)
+

+ m2b2 sin
(

2mπx

a

)
sin

(
2nπy

b

)]
(5.14)

Srovnáńı analytického řešeńı (5.14) s výsledky simulaćı při parametrech a = b = 875 nm
(obr. 5.5) a λ = 616.6 nm potvrzuje hypotézu o excitaci stojatých vln (obr. 5.13). Shodu
lze pozorovat i pro vlnovou délku λ = 391.5 nm při stejných mř́ıžkových konstantách
(obr. 5.14), kdy docháźı k nabuzeńı stojatých vln ve čtyřech směrech určených vlnovými
vektory

k1,2 = ±4π

a
x0 +

2π

a
y0, k3,4 = ±2π

a
x0 +

4π

a
y0.

Analytické řešeńı bylo v obrázćıch (5.13) a (5.14) normováno k jedničce a u dat
źıskáných z FDTD simulaćı byl uměle zvýšen kontrast pro zviditelněńı stojatých vln.
Červený lem na okraji obrázk̊u poř́ızených z FDTD simulaćı pak neńı oblast́ı zvýšené
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Obrázek 5.13: Srovnáńı výsledk̊u FDTD simulaćı s analytickým řešeńım.
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Obrázek 5.14: Srovnáńı výsledk̊u FDTD simulaćı s analytickým řešeńım.

elektrické intenzity, ale souviśı s technikou tvorby incidentńı elektromagnetické vlny v pro-
gramu Lumerical.

Model periodicky uspořádaných kmitaj́ıćıch dipól̊u dále predikuje závislost velikosti
nalezených ṕık̊u na polarizovatelnosti α jednotlivých kuliček. Pro kovy s větš́ım dipólovým
rezonančńım ṕıkem a tud́ıž i s větš́ım dipólovým momentem lze očekávat nabuzeńı silněj-
š́ıch stojatých vln, což by se mělo projevit v nár̊ustu velikosti pozorovaných ṕık̊u. V grafech
(5.15) a (5.16) jsou vykresleny spektrálńı závislosti koeficient̊u účinnosti pro periodické
pole zlatých a stř́ıbrných kuliček o poloměru R = 30 nm. Ve shodě s předpokladem je
pro stř́ıbro ṕık plazmonické rezonance i ṕıky souvisej́ıćı s periodicitou výrazně větš́ı než
u zlata.
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Obrázek 5.15: Koeficienty účinnosti v závislosti na vlnové délce dopadaj́ıćıho zářeńı pro
periodické pole (a = b = 1000 nm) zlatých kuliček o poloměru R = 30 nm.

300 400 500 600 700 800 900 1000

0

2

4

6

8

10

λ (nm)
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Obrázek 5.16: Koeficienty účinnosti v závislosti na vlnové délce dopadaj́ıćıho zářeńı pro
periodické pole (a = b = 1000 nm) stř́ıbrných kuliček o poloměru R = 30 nm.
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5.2.2. Analýza tvaru pozorovaných ṕık̊u

Nyńı ještě zbývá osvětlit př́ıčiny vedoućı k neobvyklému asymetrickému tvaru po-
zorovaných ṕık̊u. Na obrázku (5.17) je vykreslen tok rozptýlené energie horńı podstavou
simulačńı oblasti reprezentovaný z−ovou složkou Poyntingova vektoru pro okoĺı vlnové
délky splňuj́ıćı podmı́nku pro vznik stojatých vln. Z graf̊u je zřetelně vidět vytvořeńı
oblasti se záporným tokem energie projevuj́ıćım se v rozptylovém spektru prudkým pok-
lesem závislosti.
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Obrázek 5.17: Tok rozptýlené energie horńı podstavou simulačńı oblasti v okoĺı vlnové
délky vhodné k excitaci stojatých vln.

Pro analytický popis tohoto jevu byl navržen jednodimenzionálńı model sestavaj́ıćı
z navzájem interaguj́ıćıch kmitaj́ıćıch dipól̊u ekvidistantně rozmı́stěných na ose x, na něž
dopadá elektromagnetická vlna s polarizaćı podél osy y. Dipólový moment p je úměrný
celkovému vektoru elektrické intenzity Etot skládaj́ıćıho se z vektoru intenzity incidentńı
vlny Ei a př́ıspěvk̊u od ostatńıch dipól̊u Es:

p = εmε0α0Etot = εmε0α0

(
Ei +

∑
n

Es,n

)
, (5.15)
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kde α0 je polarizovatelnost osamoceného dipólu. V rámci aproximace, kdy v př́ıspěvćıch
od ostatńıch dipólu bereme v úvahu jen radiačńı člen, můžeme rovnici (5.15) přepsat do
tvaru

p = εmε0α0

(
Ei +

k2

4πεmε0

p
∞∑
n=1

2eikna

na

)
(5.16)

p =
εmε0α0Ei

1− α0
k2

4π

∞∑
n=1

2eikna

na

= εmε0αEi, (5.17)

kde α je polarizovatelnost dipólu v př́ıtomnosti ostatńıch dipól̊u. Spektrálńı závislosti
kvadrátu modulu polarizovatelnosti pro model nezávislých a pro model sinteraguj́ıćıch
dipól̊u jsou srovnány v obrázku (5.18). Radiačńı členy vektor̊u elektrické a magnetické
intenzity rozptýleného pole Es a Hs jsou dány vztahy
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Obrázek 5.18: Spektrálńı závislost polarizovatelnosti koule pro model nezávislých a inter-
aguj́ıćıch dipól̊u.

Es =
αk2

4π

∑
n

eikrn

rn
(r̂n × Ei)× r̂n, (5.18)

Hs =
εmε0αck

2

4π

∑
n

eikrn

rn
(r̂n × Ei) (5.19)

Ověřeńı platnosti tohoto modelu bylo provedeno srovnáńım s výsledky FDTD simulaćı.
Porovnávána byla spektrálńı závislost z−ové složky Poyntigova vektoru Ss,z (obr. 5.19) a
spektrálńı závislosti velikost́ı kvadrát̊u elektrické |Es|2 (obr. 5.20) a magnetické intenzity
|Hs|2 (obr. 5.21), přičemž uvedené veličiny byly vyhodnocovány ve vybraném bodu o
souřadnićıch (0, 0, z) nacházej́ıćım se v horńı podstavě simulačńı oblasti. Pro vektory
elektrické a magnetické intenzity v bodu o souřadnićıch (0, 0, z) plat́ı
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Es =
αk2

4π

∑
n

eikrn

rn
Ei, (5.20)

Hs =
εmε0αck

2

4π

∑
n

eikrn

rn

z

rn
(z0 × Ei) . (5.21)

Poynting̊uv vektor v tomtéž bodu má nenulové komponenty pouze ve směru osy z a je
úměrný kvadrátu modulu polarizovatelnosti |α|2 a reálné složce součinu dvou komplexńıch
řad

Ss (0, 0, z) =
1

2
Re {Es ×H∗s} ∼ |α|

2 Re

{(∑
n

eikrn

rn

)(∑
n

eikrn

rn

z

rn

)∗}
z0. (5.22)

V obrázku (5.19) je jasně patrná náhlá změna znaménka z−ové složky Poyntingova
vektoru pozorovaná i v př́ıpadě dvoudimenzionálńı mř́ıžky (obr. 5.17). Vzhledem ke spek-
trálńı závislosti kvadrátu modulu polarizovatelnosti |α|2 (obr. 5.18) lze jako př́ıčinu to-
hoto jevu vyloučit vzájemnou interakci dipól̊u. Zahrnut́ı tohoto p̊usobeńı do polarizo-
vatelnosti dipól̊u α sice ovlivňuje velikost pozorovaných ṕık̊u, ale na jejich samotný tvar
to nemá zásadńı vliv (obr. 5.19 až 5.21). Z rovnice (5.22) tedy plyne, že specifický tvar
ṕık̊u v rozptylovém spektru je zp̊usoben skládáńım elektromagnetických poĺı periodicky
uspořádaných kuliček a je skryt ve vlastnostech součinu dvou komplexńıch sum.
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Obrázek 5.19: Srovnáńı výsledk̊u FDTD simulaćı s analytickým řešeńım. Analytické řešeńı
je vyhodnoceno pro model interaguj́ıćıch i nezávislých dipól̊u.
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Obrázek 5.20: Srovnáńı výsledk̊u FDTD simulaćı s analytickým řešeńım. Analytické řešeńı
je vyhodnoceno pro model interaguj́ıćıch i nezávislých dipól̊u.
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Obrázek 5.21: Srovnáńı výsledk̊u FDTD simulaćı s analytickým řešeńım. Analytické řešeńı
je vyhodnoceno pro model interaguj́ıćıch i nezávislých dipól̊u.
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V zobrazených závislostech jsou zahrnuty i členy bĺızkého pole, jež byly v předešlém
odvozeńı zanedbány. Přestože křivky beroućı v úvahu i tyto členy lépe odpov́ıdaj́ı zá-
vislostem źıskaným z FDTD simulaćı, vztahy (5.18) a (5.19) dostatečně vystihuj́ı jejich
hlavńı znaky.

5.2.3. Vliv okolńıho prostřed́ı a poruch periodicity

Pro experimentálńı měřeńı pozorovaných ṕık̊u je d̊uležité prozkoumat chováńı perio-
dické struktury na rozhrańı prostřed́ı o r̊uzných indexech lomu a vliv poruch periodicity na
velikost ṕık̊u. Na obrázku (5.23) je vykreslena spektrálńı závislost extinkčńıho koeficientu
účinnosti pro r̊uzné vzdálenosti periodického uskupeńı kuliček od rovinného rozhrańı dvou
prostřed́ı o indexech lomu N1 = 1 a N2 = 1.5 (obr. 5.22). Vzájemná poloha mř́ıžky a
rozhrańı je určena rozd́ılem jejich z−ových souřadnic.

a
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Hi Ei

∆z < 0

x

z

y

N2

N1

Obrázek 5.22: Kovové kuličky uspořádané do periodické mř́ıžky v bĺızkosti rozhrańı dvou
prostřed́ı.

Ze zobrazených závislost́ı je zřejmé, že pro kuličky situované v bĺızkosti rozhrańı k nabuzeńı
stojatých vln nedocháźı. Ṕıky se objevuj́ı až při větš́ıch vzdálenostech, kdy narušeńı
symytrie rozhrańım již nemá takový vliv. Zvlněńı závislosti v př́ıpadě periodické mř́ıžky
plně obklopené dielektrikem o vyšš́ım indexu lomu neńı zp̊usobeno numerickými chybami
simulace, ale jedná se o ṕıky vyšš́ıch řád̊u, jejichž polohy lze určit pomoćı vztahu

λ = N
ab√

m2b2 + n2a2
, (5.23)

kde N je index lomu dielektrika.
Pro stanoveńı vlivu poruch v periodicitě na excitaci stojatých vln byl opět použit

model nezávislých dipól̊u ekvidistantně rozmı́stěných podél osy x s dipólovými momenty
kmitaj́ıćımi podél osy y s t́ım rozd́ılem, že k poloze každého dipólu byla nav́ıc přičtena
náhodná porucha. Analogicky ke vztahu (5.2) lze pro vektor elektrické intenzity psát

E (x, t) = Enear (x, t) + p
k2

4πεmε0

eikx

|x|
+
∞∑
n=1

eik(x+na−∆a−n )

x+ na−∆a−n
+
∞∑
n=1

eik(−x+na+∆a+n )

−x+ na+ ∆a+
n

 e−iωt,

(5.24)
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Obrázek 5.23: Závislost extinkčńıho koeficientu účinnosti na vlnové délce pro r̊uzné
vzdálenosti pole kuliček od rozhrańı dvou dielektrik.

kde ∆a−n , resp. ∆a+
n jsou odchylky poloh dipól̊u od dokonalé mř́ıžky nacházej́ıćıch se

v záporné, resp. kladné části osy x. Amplituda vybuzené vlny je pak úměrná součtu řady

S =
∞∑
n=1

eik(x+na−∆a−n )

x+ na−∆a−n
+

eik(−x+na+∆a+n )

−x+ na+ ∆a+
n

, (5.25)

jež je v př́ıpadě dokonalé periodicity rovna výrazu (5.4). Na obrázku (5.24) je provedeno
srovnáńı tvaru elektromagnetického pole v dokonalé mř́ıžce s tvarem poĺı v mř́ıžkách
obsahuj́ıćıch defekty. Je zde patrný poměrně prudký pokles kvadrátu amplitudy nabuzené
vlny se vzr̊ustaj́ıćım počtem a velikost́ı odchylek od dokonalé mř́ıžky. Pro naměřeńı ṕık̊u
na reálné struktuře z toho plynou vysoké nároky na přesnost výroby periodického pole
kuliček. Při výpočtech uvedených závislost́ı bylo vzato prvńıch tiśıc člen̊u řady.

Nabuzeńım stojatých elektromagnetických vln lze zvýšit účinnost fotovoltaických za-
ř́ızeńı prostřednictv́ım zvýšeného generováńı volných nosič̊u náboje v oblasti silného elek-
trického pole. Pro úspěšnost takovéto koncepce je potřeba umı́stit periodickou strukturu
do objemu aktivńı vrstvy solárńıho článku a zaručit přesnou polohu kuliček v mř́ıžce. Také
charakteristická doba spojená se vznikem volných nosič̊u náboje muśı být kratš́ı než typic-
ká doba života nabuzených stojatých vln. V opačném př́ıpadě bude docházet k nežádoućı
absorpci energie uvnitř kovových kuliček. Potřebná vysoká mı́ra absorpce v polovodiči je
dosažitelná u některých organických i anorganických polovodičových materiál̊u s př́ımým
pásem zakázaným energíı [7].
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Obrázek 5.24: Tvar elektromagnetického pole v závislosti na počtu a velikosti poruch
periodické mř́ıžky kuliček.
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6. Závěr
V této práci byla zkoumána absorpčńı a rozptylová spektra zlatých kuliček uspo-

řádaných do dvourozměrné periodické mř́ıžky pomoćı FDTD simulaćı. Při specifických
hodnotách mř́ıžkových konstant a velikosti kuliček byly ve spektrech pozorovány výrazné
ṕıky, jejichž existence byla přisouzena konstruktivńımu skládáńı elektromagnetických poĺı
jednotlivých kuliček vedoućımu k nabuzeńı stojatých vln. Na základě tohoto předpokladu
byl následně odvozen vztah udávaj́ıćı přesný počet i polohu ṕık̊u pozorovaných ve spek-
trech. K ověřeńı celé hypotézy pak byly výsledky FDTD simulaćı porovnány s analytickým
řešeńım tvaru pole vzájemně r̊uzně orientovaných stojatých elektromagnetických vln.

Pozornost byla věnována i neobvyklému tvaru nalezených ṕık̊u. Na základě modelu,
v němž jsou kuličky aproximovány navzájem interaguj́ıćımi kmitaj́ıćımi dipóly, byla vy-
loučena souvislost mezi tvarem ṕık̊u a vzájemnými interakcemi mezi kuličkami. Z odvo-
zených vztah̊u dále vyplývá, že specifický pr̊uběh spektrálńı závislosti rozptylového koefi-
cientu účinnosti je pouhým výsledkem skládáńı elektromagnetických poĺı jednotlivých
kuliček.

Konverze dopadaj́ıćı elektromagnetické vlny a uložeńı jej́ı energie ve formě stojatých
vln představuje jednu z možnost́ı, jak zvýšit účinnost některých typ̊u solárńıch článk̊u.
Velkou nevýhodou takovéto koncepce je však nutnost velice přesné výroby periodického
pole kovových kuliček, kdy i malé poruchy mř́ıžky vedou k výraznému poklesu amplitudy
nabuzených stojatých vln.
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