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Abstrakt

Tato bakalarska prace pojednava o absorpcnich a rozptylovych vlastnostech periodicky
usporadanych zlatych a stiibrnych nanokulicek. Pomoci numerickych simulaci a analytic-
kych vypoctu bylo zjisténo rozlozeni elektromagnetického pole v okoli této plazmonické
nanostruktury. Dale byly diskutovany moznosti uplatnéni periodického usporadéani ve
fotovoltaickych zafizenich.

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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Uvod

Plazmonika je rychle se rozvijejici oblast fyziky, jejiz zdklady byly polozeny jiz na
pocatku 20. stoleti. Hlavnim predmétem zkoumani této discipliny je interakce elektro-
magnetického zareni s vodivostnimi elektrony kovu vedouci k excitaci tzv. plazmonovych
polaritonu, kolektivnich oscilaci elektromagnetického pole a elektronového plynu. Velka
pozoronost je v poslednich letech vénovana aplikacim plazmoniky v solarnich ¢lancich a to
za UcCelem zvysSeni jejich ucinnosti. Déje se tak prostrednictvim implementace vhodnych
plazmonickych struktur do konstrukce ¢lanku s vyuzitim nékterych jejich unikatnich
optickych vlastnosti. Tato prace se zabyva vlastnostmi plazmonické struktury tvorené
kulickami usporadanymi do periodické miizky a moznym uplatnénim takovéto struktury
praveé ve fotovoltaickych zatizenich.

V 1. kapitole jsou shrnuty zédkladni poznatky z teorie elektromagnetismu a je zde také
uveden jednoduchy model popisujici optické vlastnosti kovu. Kapitola 2. podava prehled
nékterych dulezitych vlastnosti povrchovych plazmonovych polaritonu. Kapitola 3. se
zabyvéa absorpci a rozptylem elektromagnetického zateni sférickou castici. Zvlastni po-
zornost je pak vénovana absorpénim a rozptylovym spektrum v souvislosti s lokalizo-
vanymi povrchovymi plazmony. Ve 4. kapitole jsou nastinény nékteré koncepty solarnich
¢lanku vyuzivajici plazmonické struktury. Obsahem posledni 5. kapitoly jsou pak vysledky
a rozbor simulaci pro vybranou plazmonickou strukturu.



1. Teorie elektromagnetického pole

V této kapitole jsou predstaveny zakony a principy teorie elektromagnetického pole
nezbytné pro popis problematiky plazmoniky a rozptylu zareni na objektech. Jsou zde
odvozeny vztahy popisujici interakci elektromagnetického zareni s materialy, zejména
s kovy. Uvedend problematika byla zpracovana podle [1].

1.1. Maxwellovy rovnice

Maxwellovy rovnice jsou fundamentalnimi rovnicemi elektromagnetismu popisujicimi
vazbu mezi elektrickym a magnetickym polem ve vakuu i v latkach.

V-D = p, (1.1)
V.-B = 0,
0B
E = - 1.
V x 5 (1.3)
oD
H = - 14
V x J+8t’ (1.4)

kde E, D, B, H jsou po tfadé vektory elektrické intenzity, elektrické indukce, magnetické
indukce a magnetické intenzity, p je hustota volného naboje a J je hustota volného proudu.
Ctyti makroskopické pole jsou navzajem svazana materidlovymi vztahy

D = P+ ¢E, (1.5)
H = E — M, (1.6)
Ho

kde P je vektor polarizace a M je vektor magnetizace. V celé praci se omezime pouze na
nemagnetickda M = 0, izotropickd a linedrni prostfedi. Materialové vztahy (1.5) a (1.6) se
pak daji redukovat do tvaru

D = ¢eE, (1.7)
B

H = —, (1.8)
Ho

kde ¢ je dielektricka konstanta nebo permitivita prostiedi. Odezva mnoha materialu véetné
kovu zavisi na frekvenci (popiipadé i vilnovém vektoru) dopadajici elektromagnetické viny,
coz lze v ¢casové doméné vyjadrit tak, ze vektor elektrické indukce v bodu r a case t nezavisi
pouze na vektoru elektrické intenzity v tomtéz bodu a case (D (r,t) = gcE (r,t)), ale
muze zaviset i na elektrické intenzité v bodech okolnich a jejich hodnotach v minulosti.
Pokud navic predpokladame, ze prostiedi je homogenni, takze odezva na vnéjsi elektro-
magnetické pole charakterizované dielektrickou funkei nezavisi na absolutnich soutadnicich
a absolutnim case, ale pouze na jejich rozdilech, muzeme vztah (1.7) zobecnit na

D(r,t) = 50/dt’dr’5 (r—1,t—t)E(,1). (1.9)



1. TEORIE ELEKTROMAGNETICKEHO POLE

Elektricka indukce je tak rovna konvoluci dielektrické funkce a elektrické intenzity
vzhledem k casu i prostoru. Elektrickou indukei D (r, t) muzeme vyjadrit ve formé souctu
rovinnych vin s vlnovym vektorem K a tthlovou frekvenci w

D(r,¢) = / dwdK D (K,w)e i@-Kr), (1.10)

Pokud nyni Fourierovou transformaci vyjadiime koeficienty jednotlivych rovinnych
vin D (K,w) a vyuzijeme faktu, ze Fourierova transformace konvoluce dvou funkci je
rovna sou¢inu Fourierovych transformaci téchto funkei, muzeme vyjadiit rovnici (1.9) ve
Fourierové doméné takto:

D (K,w) = £ (K, w) E (K, w) (1.11)

P1i interakei kovu se svétlem lze odezvu materidlu € (K, w) ¢asto povazovat za pros-
torové lokalni, to znamend e (K,w) = ¢ (w). Toto zjednoduseni je vsak platné pouze
v pripadé, ze vinova délka A dopadajiciho zafeni je vyznamné vétsi nez vSechny charakteri-
stické rozmeéry jako napiiklad sttedni volna draha elektronu, ¢i velikost elementarni bunky
v krystalu. Tyto podminky jsou obecné splnény pro frekvence odpovidajici UV zéareni a
frekvence nizsi.

1.2. Dielektricka funkce kovu

Z velké ¢asti mohou byt optické vlastnosti kovu vysvétleny pomoci modelu volnych
elektront, kde se vodivostni elektrony volné pohybuji v zafixovaném periodickém po-
tencialu tvoreném kladnymi ionty kovu. Jejich pohyb muzeme popsat pohybovou rovnici

mX + myx = —eE, (1.12)

kde m je efektivni hmotnost elektronu, E je vektor intenzity vnéjsiho elektrického pole a
v je frekvence srazek zpusobujici tlumeni pohybu elektronu. Za predpokladu harmonické
¢asové zavislosti vnéjstho pole E (t) = Ege™ ! muzeme feseni diferencidlni rovnice (1.12)
hledat ve tvaru x (t) = xge !, Dosazenim piedpoklddaného feseni zpét do rovnice (1.12)
vypocitame komplexni amplitudu xq zahrnujici veskeré fazové posuny mezi vnéjsim polem
a vychylkou elektronu, takze vysledny vztah pro zavislost vychylky elektronu na ¢ase ma
tvar

e

x (t) = E (). (1.13)

m (w? + iyw)
Vychylené elektrony prispivaji k makroskopické polarizaci P podle vztahu P = —nex,
kde n je elektronova hustota. Dosazenim vektoru polarizace do (1.5) obdrzime rovnici
w2
D (t) = &g (1 - p) E(t), (1.14)

w? + iyw

kde wg = E"i je tzv. plazmové frekvence plynu volnych elektronu. Vztah (1.15) je pak
. A S
nami hledand dielektricka funkce kovu.

e=1——2 (1.15)



1.2. DIELEKTRICKA FUNKCE KOVU

Tento model dielektrické funkce, znamy jako Drudeho model, mé ovSem omezené pole
platnosti. Pro uslechtilé kovy jako je zlato (obr. 1.1) nebo stiibro dochazi jiz pii ener-
giich odpovidajicich viditelné oblasti spektra k mezipasovym prechodim elektronu, coz
se odrazi ve zvySené absorpci materialu a tim i v odlisném prubéhu dielektrické funkce.
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Obrézek 1.1: Dielektrickd funkce e (w) ziskand z Drudeho modelu je prolozena experi-
mentalné zjisténou dielektrickou funkei pro zlato [2]. Pro energie fotonu vyssi nez 2 eV
(A =~ 600nm) se Drudeho model s redlnou dielektrickou funkei z duvodu mezipasovych
prechodu znatelné rozchazi. Prevzato z [1].

Pro dostatecné malé tlumeni muzeme vztah (1.15) zjednodusit do tvaru

2
_ p

e=1- el
Ze vztahu (1.16) vyplyva, ze v oblasti plazmové frekvence wy, dochdzi k preklopeni zna-
ménka dielektrické funkce a tim i ke zméné optickych vlastnosti materialu. Pro frekvence
w < wy, si materidl jesté zachovdva kovovy charakter, ale pro w > w;, se stava realna cast
dielektrické funkce kladnou, material tim ziskava charakter dielektrika a muze se v ném

sitit elektromagnetické vinéni.

(1.16)



2. POVRCHOVE PLAZMONOVE POLARITONY

2. Povrchové plazmonové polaritony

Povrchovy plazmonovy polariton je elektromagnetickd excitace Sifici se na rozhrani
kovu a dielektrika. Jednd se o kolektivni oscilace elektromagnetického pole a elektronové
plasmy v kovu, jejichz amplituda exponencidlné klesa smérem kolmym na materidlové
rozhrani. V této kapitole zpracované podle [1] bude proveden jejich popis pomoci apardtu
klasické teorie elektromagnetického pole.

2.1. Vlnova rovnice

Pro ziskani vztahu popisujicich povrchové plazmonové polaritony je potieba vyfesit
Maxwellovy rovnice pro ptipad vlny sitici se podél rovinného rozhrani mezi dvéma pro-
sttedimi o relativnich permitivitach €; a 5. Pti absenci volnych naboju a proudi muzeme
rovnice (1.1) az (1.4) zkombinovat a obdrzet tak rovnici

0°D
ot
Pouzitim identity Vx VxE = V (V - E)— V2E, materialového vztahu (1.7) a Maxwellovy
rovnice (1.1) s absenci volnych ndboju upravime rovnici (2.1) do tvaru

VXVXE:—ILLO (21)

1 e O°E
V(-B-ve)-vE--5 00 2.2
3 y c? ot? (22)

Za predpokladu Ve = 0 a harmonické ¢asové zavislosti elektrické intenzity E (r,t) =

D (r) e ! muZzeme rovnici (2.2) déle zjednodusit a obdrzet tak Helmholtzovu vlnovou

rovnici

V?E + ekjE = 0, (2.3)

kde ko je vinové éislo viny Sifici se ve vakuu. Z duvodu skokové zmény dielektrické
funkce na rozhrani dvou materiali je potfeba rovnici (2.3) fesit oddélené v jednotlivych
prostiedich a nakonec vyslednd elektromagneticka pole svazat hrani¢nimi podminkami na
rozhrani. Stejnym postupem bychom ziskali rovnice pro magnetickou intenzitu H.

z

T Dielektrikum

Kov

Obrazek 2.1: Geometrické usporadani pro siteni povrchovych plazmonovych polaritonu
na rozhrani kovu a dielektrika. Prevzato z [1].

Nyni prejdeme k feseni konkrétniho geometrického uspotrdadani (obr. 2.1). Pro jednodu-
chost uvazujme vlnu Sitici se ve sméru osy x kartézského souradného systému podél
rozhrani leziciho v roviné z = 0. Toto rovinné rozhrani oddéluje dvé prostiedi o rela-
tivnich permitivitdach ey, 9, to znamend, ze ¢ = € (z). Pokud navic budeme predpokladat,

7



2.2. RESENI VLNOVE ROVNICE

ze elektromagnetické pole nezavisi na prostorové souradnici y, muzeme reseni Helmholtz-
ovy rovnice hledat ve tvaru E (z,y, 2) = E (2) ¥, kde 8 = k, je slozka vInového vektoru
ve sméru Siteni vlny a je oznacovana jako propagacni konstanta. Dosazenim do rovnice
(2.3) obdrzime

O’E (2)
022

Pro magnetické pole plati analogicky

+ (eki — B*) E =0, (2.4)

0’H (2
8225) + (eki — ) H=0. (2.5)

2.2. Reseni vlnové rovnice

Ukazuje se, ze Maxwellovym rovnicim a rovnicim (2.4), (2.5) vyhovuje pouze feseni ve
tvaru tzv. transverzalnich magnetickych (TM) modu, kdy pro vektor magnetické intenzity
je nenulovd slozka H, a pro vektor elektrické intenzity slozky E, a E,. Vysledné vztahy
pro elektromagnetické pole jsou

H,(z) = AyePe 7 (2.6)
ky |
E,(2) = idy——eeh 2.7
() = iyt (2.7
B ek
E.(z) = —A ez 2.8
() =~ e (2.9
pro z >0 a
H,(z) = AjePreh? (2.9)
k .
E,(2) = 1A1F01€1@1%’f12, (2.10)
E.(z) = —Alwfoaeiﬁxeklz (2.11)

pro z < 0. Z rovnic (2.6) az (2.11) zfetelné vidime, ze velikost elektromagnetického pole
exponencialné klesa ve sméru kolmém na rozhrani. Miru tohoto poklesu v jednotlivych
prostiedich uddvaji z—ové slozky vinovych vektoru k; a ks, pro néz plati k¥ = p2 —
— kiey a k3 = B2 — k2ey. Aplikaci hrani¢nich podminek na rozhrani (pozadavek spojitosti
magnetické intenzity a elektrické indukce) dospéjeme ke vztahum

kg €9
= = 2.12
" - (2.12)

€1&9
= k . 2.13
B = oy (213)

Z rovnice (2.12) vyplyva podminka pro vznik povrchovych plazmonovych polaritonu.
Pro jednoduchost nyni uvazujme pouze média s nulovou imaginarni ¢asti dielektrické

8



2. POVRCHOVE PLAZMONOVE POLARITONY

funkce. Kvuli pozadavku omezenosti elektromagnetického pole musi byt z—ové slozky vl-
novych vektoru kq a ks kladné, z ¢ehoz plyne, ze dielektrické funkce jednotlivych prostiedi
€1 a €9 musi mit opacna znaménka. Jak jiz bylo feceno, tato podminka je splnéna pravé na
rozhrani kov — dielektrikum pro frekvence mensi nez plazmova frekvence elektronového
plynu v kovu wy,.

©
o

’
/7,
I}

o
>
1

-
—
-
—_———_____—___

Frekvence w/w,

@]
o~

&

w0

kel

2

S
(V)

o
)

Vlnovy vektor fc/w,

Obréazek 2.2: Disperzni zavislost povrchovych plazmonovych polaritont. Prevzato z [1].

Na obrazku (obr. 2.2) je zndzornéna disperzni zavislost povrchovych plazmonovych po-
laritonu na rozhrani mezi kovem s dielektrickou funkei popsanou rovnici (1.16) a vzdu chem,
resp. oxidem kiemicitym. V grafu je vykreslena redlnd (plnd ¢ara) i imagindrni cast
(prerusovana ¢ara) propagacni konstanty spolu s disperzni zavislosti svételné viny ve
vzduchu, resp. v oxidu kiemicitém. 7 grafu je patrné, ze pro nizké frekvence se dis-
perzni kiivka polaritonu velice blizi disperzni zavislosti svétla, coz umoznuje jejich ex-
citaci primym osvétlenim. Pro excitaci pti vyssich frekvencich jsou jiz potfeba specialni
techniky. Jak plyne z rovnice (2.13), v limité ; + €5 — 0 se propagac¢ni konstanta § blizi
nekonecnu. Tento mod se nazyva povrchovy plazmon, ma elektrostaticky charakter a lze
ho tedy obdrzet fesenim Laplaceovy rovnice pro elektricky potencial. Pro frekvence vétsi
nez frekvence povrchového plazmonu wg, a mensi nez plazmova frekvence wy, je propagacni
konstanta ¢isté imaginarni a k sifeni povrchovych plazmonovych polaritonu tak nedochazi.
Jak jiz bylo zminéno v predeslé kapitole, pro frekvence vétsi nez plazmova frekvence w,,
se kov chova jako dielektrikum a umozinuje tak siteni elektromagnetickych vin.



3. Rozptyl elektromagnetickych vin

Rozptyl elektromagnetického zafeni obecné vznikda na nehomogenitach prostiedi, ve
kterém se §iti. Interakce dopadajici viny s témito nehomogenitami vede k vyzatrovani roz-
ptylené viny. Cést energie dopadajictho zafeni muze byt navic preménéna do jiné formy,
napiiklad tepelné energie, tento proces pak nazyvame absorpci. V této kapitole budou
uvedeny zakladni postupy pro vypocet rozptylu a absorpce malych ¢éastic a to zejména
¢astic sférickych. Pii psani této kapitoly bylo ¢erpéano z [3].

3.1. Rozptyl a absorpce zareni ¢astici libovolného tvaru

Jak jiz bylo feceno v kapitole (1), libovolné elektromagnetické pole lze vyjadiit ve
formé souctu rovinnych monochromatickych vin. Z linearity Maxwellovych rovnic pak
plyne, ze celkové feSeni je dano superpozici feseni pro jednotlivé monochromatické viny.

Rozptylené pole

— \\ ///EH

—_— —_—

Incidentni vlna

(E:, Hj)

— 3
NN

Obrazek 3.1: Elektromagnetické pole v okoli rozptylujici castice. Prevzato z [3].

Necht dopadd rovinnd monochromatickd vina (E;,H;) na ¢dstici libovolného tvaru
(obr. 3.1). Reakef na dopadajici zéreni bude vznik rozptyleného pole (Eg,Hj). Vysledné
elektromagnetické pole vné ¢astice (Eq,Hy) pak bude ddno superpozici pole rozptyleného
a pole incidentniho vinéni

E22E1+Ei, H2:Hi+HS.

Vhodnym méritkem pro stanoveni vlastnosti absorpce a rozptylu ¢astici je urc¢eni ener-
gie, kterou céstice odebere dopadajici elektromagnetické viné. Tok energie v teorii elektro-
magnetismu je vyjadien tzv. Poyntingovym vektorem S = E x H. Vyuzitim harmonické
casové zavislosti pole (E;, H;) muzeme tok energie vyjadiit v ¢asové stredovaném tvaru
S = %Re (E x H*), kde H* je vektor komplexné sdruzeny k vektoru H. Tok energie S v
libovolném bodé vné rozptylujici ¢édstice lze pak napsat ve formé souctu tii clentu
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3. ROZPTYL ELEKTROMAGNETICKYCH VLN

S::;&ﬂExH?:&+&+Sm, (3.1)
&::?memh (3.2)
Ss:;%mﬁHg (3.3)
Sext = ;Re {Ei x H + E; x HI'}, (3.4)

kde S; je Poyntinguv vektor dopadajici elektromagnetické viny, Sy je Poyntinguv vektor
rozptylené viny a extinkéni ¢len S.yy souvisi s interakci incidentni viny a rozptyleného
pole.

Pokud nyni chceme urcit celkové mnozstvi energie, kterou céstice rozptyli nebo ab-
sorbuje za jednotku casu, staci zintegrovat odpovidajici Poyntingovy vektory po myslené
uzaviené plose A zcela obklopujici ¢astici (obr. 3.2).

E— Myslend integracni
—_— A -~ ~~ plocha
N

/ \
—— /2 \|
:
)
)
1
/

\‘N
——————

Obrazek 3.2: Integrace Poyntingova vektoru. Prevzato z [3].

Pro energii absorbovanou uvniti nasi myslené plochy muzeme psat
I%:—/SAA (3.5)
A
Z (3.1) dale plyne, ze (3.5) muzeme vyjadiit ve formé sumy

Wa = VVl - Ws + Wexta (36)

kde
m:—/SIdA, WS:/SS'CIA, Wext:_/sext'dA'
A A A
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3.2. ROZPTYL A ABSORPCE ZARENI SFERICKOU CASTICI

Pokud se omezime na neabsorbujici prostredi obklopujicici ¢astici, pak W; = 0 a energie
absorbovand uvniti myslené plochy odpovida primo energii absorbované castici a rovnici
(3.6) lze prepsat do tvaru

Wext - Wa + Ws- (37)

Extinkce Wy udava celkovou energii odebranou dopadajici elektromagnetické viné za
jendotku ¢asu a pro izotropni, homogenni a neabsorbujici média je dana sou¢tem energie
rozptylené a energie absorbované castici. Nékdy je vyhodné vztahnout uvedené velic¢iny
k intenzité dopadajici viny [;. Vzhledem k fyzikalnimu rozméru pak mluvime o extinkénim
Coxt, absorpénim Clys a rozptylovém Cy., prutezu.

Wex Wabs W,
ext : Cabs _ abs 7 Csca _ sca'
]i ]i ]i

Podélenim téchto prufezu geometrickym prufrezem castice G dostaneme koeficienty

ucinnosti extinkce Quyt, absorpce Qans a rozptylu Qgca.

Cext Cabs Csca

Qext = ?7 Qabs = ?, Qsca = a .

C’ext -

3.2. Rozptyl a absorpce zareni sférickou castici

V predeslé podkapitole byl nastinén postup, jimz je mozno urcit, jakou mérou castice
absorbuje a rozptyluje elektromagnetické zareni. Tato ¢ast je vénovana blizsimu pohledu
na elektromagnetické pole v okoli sférické ¢astice, pro niz je znamo presné analytické
feseni ve formé souctu vektorovych sférickych harmonickych funkeci. K fyzikalnimu vhledu
postaci teorie rozptylu oznacovana jako Rayleighova, jez je pfibliznym feSenim obecné
Mieho teorie pro vlnové délky vyznamné vétsi nez rozmeéry rozptylujici castice. V této
limité muzeme sférickou ¢astici nahradit oscilujicim bodovym dipélem, jehoz elektricky
dipolovy moment je roven dipdlovému momentu koule v homogennim elektrostatickém
poli o intenzité stejné jako ma naSe rovinna monochromaticka vina. Tento pristup oznacu-
jeme jako kvazistacionarni aproximaci a je platny pouze v ptipadé dostatecné homogenity
elektromagnetického pole v objemu nasi sférické castice.

Pti hledani dipélového momentu homogenni, izotropni koule o relativni permitivité
a poloméru a umisténé v homogennim elektrostatickém poli Ey = FEyz, je nutné fesit
Laplaceovu rovnici A® = 0, kde ® je potencidl elektrického pole (obr. 3.3). Pro jednodu-
chost budeme predpokladat, ze koule je obklopena izotropnim, homogennim a neab-
sorbujicim prostredim o relativni permitivité e,,.

Diky geometrii ulohy a rota¢ni symetrii vzhledem k ose z je vyhodné pouzit sférické
soufadnice a feseni uvnitt i vné koule tak hledat ve tvaru

P (r,0)=> (Aﬂ’l + Bﬂ“_l_l) P, (cosb), (3.8)
1=0
kde P, (cos ) jsou Legendreovy polynomy [4]. Aplikaci hraniénich podminek na rozhran{
dvou prostiedi, nutnosti omezenosti potencidlu v r = 0 a pozadavkem E|, ., = Ey,
obdrzime feSeni uvniti a vné koule ve tvaru

12



3. ROZPTYL ELEKTROMAGNETICKYCH VLN

€m

Obréazek 3.3: Homogenni koule umisténd v homogennim elektrostatickém poli. Prevzato
z [1].

3em
o, = — +€26m Eyrcosf, (3.9)
E—¢€ cos 6
Doy = —FE 0 = Fya® : 3.10
¢ or cos 8 + % 00" 3 (3.10)
Pole vneé koule se da také zapsat jako
p-r
b = —E 0+ ——, 3.11
! o7 CO8F + Amegem,rs (3:11)
kde
€—¢
= dnepema’ ~E 3.12
p TEQEMA e+ 2. 0 ( )

je dipolovy moment indukovany uvniti koule vnéjsim elektrickym polem. Zde je vhodné
zavést veli¢inu zvanou polarizovatelnost

e+ 2’

ktera souvisi s dip6lovym momentem vztahem p = goe,aEg. Z rovnice (3.11) je patrné, ze
pole v okoli nasi koule je dano superpozici puvodniho pole Eq a pole idedlniho dipélu. Nyni
tedy predpoklddejme, ze kouli muzeme nahradit idedlnim dipdlem s dipélovym momentem
P = coem@E( a to i v pripadé harmonické casové zavislosti intenzity Eg. Pti osvételni
rovinnou monochromatickou vinou E (r,t) = Ege (@) tak dostdvame kmitajici dipdl
vyzarujici energii do svého okoli. Elektromagnetické pole v okoli kmitajictho dipélu je
popsano rovnicemi

(3.13)

a = 4ma

Ck'2 eikr 1 )
H=— 1——)e ot 14
4 (xo X P) r ( ikr) © (3:14)
E L k2 (e xp) x i 36 -p)—pl [~ — K\ e lemr (315
= —pll=—=]e"}e .
Amegem o< P Oy P)= P37 2 ’



3.3. LOKALIZOVANE POVRCHOVE PLAZMONY

kde rq je jednotkovy vektor ve sméru polohového vektoru r.

Pro uréeni extinkéniho, absorpéniho a rozptylového prufezu, potazmo koeficientu ucin-
nosti, uz zbyva jen aplikovat postup uvedeny v predeslé podkapitole. Integraci Poyn-
tingova vektoru provedeme ve vzdédleném poli, kde muzeme v rovnicich (3.14) a (3.15)
zanedbat vsechny cleny klesajici s druhou a vyssi mocninou vzdalenosti, takze zustane
jen radiacni ¢clen predstavujici rozbihavou kulovou vinu. Po integraci tak dostdavame

Cot = K — drka®T {5_5‘“} 3.16

¢ m {a} = 4rka’Im e, (3.16)
k* o 87 €—¢€m |?

Csca = - - 71{4 6 = 3.17

o |l =3 h e 5 (3.17)

Nyni se zaméiime na platnost rovnic (3.14) az (3.17). Jak jiz bylo zminéno diive,
kvazistacionarni aproximace je platna jen tehdy, kdyz elektromagnetické pole v celém
objemu koule muzeme v jednotlivych okamzicich povazovat za homogenni. Z toho plynou
pro vinovou délku dopadajici viny, rozméry koule a jeji index lomu nésledujici podminky

21 N
ka = WA T« (3.18)
2
e (3.19)
)
ok
WAla <1, (3.20)

kde A je vlnova délka dopadajici viny ve vakuu, N index lomu média obklopujici kouli a
n1, k1 realna a imaginarni ¢ast indexu lomu koule.

3.3. Lokalizované povrchové plazmony

V kapitole (2) bylo ukdzéno, ze na rovinném rozhrani mezi kovem a dielektrikem, tedy
mezi latkami s opaénymi znaménky dielektrické funkce, muze dojit k excitaci kolektivnich
oscilaci elektromagnetického pole a elektronové plazmy zvanych povrchové plazmonové
polaritony. K podobnému jevu dochézi i na zakfiveném rozhrani mezi malou kovovou
castici a dielektrikem. Na rozdil od povrchovych plazmonovych polaritonu vsak tyto ex-
citace nemaji povahu vlny §itici se po rozhrani, z ¢ehoz také plyne jejich pojmenovéani
— lokalizované povrchové plazmony. Dalsi odlisnosti je moznost jejich excitace primym
dopadem elektromagnetické viny bez nutnosti vyuziti specialnich technik.

Pro popis interakce elektront a iontovych zbytku tvoticich kovovou ¢astici s dopadajici
elektromagnetickou vlnou se nabizi zjednodusena predstava, ze mnohem pohyblivéjsi elek-
trony se periodicky vychyluji a diky koneénym rozmérum c¢astice dochézi na jedné jeji
strané k prebytku a na druhé k nedostatku zaporného naboje. To vede k vytvoreni elek-
trostatického pole, jez pusobi proti vychylce. Dostavame tak model nuceného kmitani har-
monického oscildtoru, jehoz dulezitou vlastnosti je existence rezonancni frekvence s velkou
amplitudou kmita a tim padem i velkym dipélovym momentem. Z rovnic (3.15) a (3.14)
vidime, ze energie vyzarena kmitajicim dipdlem je imérna velikosti dipolového momentu
a lze tak ocekavat, ze pro tizkou oblast frekvenci dopadajici elektromagnetické viny bude
rozptylovy prutez (3.17) dosahovat velmi vysokych hodnot.
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3. ROZPTYL ELEKTROMAGNETICKYCH VLN

Pokud se pozorné podivame na vztah pro rozptylovy prufez (3.17), muzeme si vS§imnout,
ze v pripadé rovnosti

£ =—2epy (3.21)

se rozptylovy prufez limitné blizi nekoneénu. Nekonec¢nych hodnot rozptylového prurezu
nedosahneme, jelikoz dielektrickd funkce kovu je komplexni a jmenovatel tak nikdy neni
zcela roven nule.

Obecnéjsim piistupem pomoci Mieho teorie lze ukazat, ze na kouli vznika cela fada
povrchovych modu a nas dip6lovy mod popsany v podkapitole (3.2) je jednim z nich.
Podminka (3.21) zvand Frohlichova muze byt pak zobecnéna na

[+1
l

a dostavame rezonance vyssich radu, které jsou vSak v porovnani s rezonanci dipdlovou
mnohem méné vyrazné. Na obr. 3.4 je vykreslena zavislost koeficientu ic¢innosti na vlnové
délce pro zlatou kulicku o poloméru R = 40 nm obklopenou prostiedim s indexem lomu
N =1, resp. N = 2.5. Zietelné vidime oblasti zvySené absorpce i rozptylu, kdy na vinové
délce A = 520 nm, resp. A = 800 nm nastava dipélova rezonance. Pro prostiedi s indexem
lomu N = 2.5 lze pti vlnové délce A\ &~ 680 nm pozorovat i rezonanci kvadrupdlovou.

€= Em, I=1,2... (3.22)

R=40nm N=1 R=40nm N =25

—_
-]

— Qabs

oo

- Qabs

sca, sca

- wext

ext

<& <&
E E
o o
£ 6
= 2 =
£ g4
Q Q
g g
s If S 9
4 <
———
0 ‘ S 0 . . . . . .
400 600 800 1000 400 600 800 1000

Obrazek 3.4: Koeficienty u¢innosti pro zlatou kouli [5] o poloméru R = 40 nm obklopenou
médiem s indexem lomu N = 2.5. Vypocitano pomoci [6].

Vyse uvedena teorie pozbyva platnosti v piipadé sférickych ¢dstic s polomérem mensim
nez 10nm, kdy rozméry c¢éstic zacinaji byt podstatné mensi nez stfedni volnd dréha
elektronu. Pro jesté mensi ¢astice se zac¢inaji uplatnovat kvantové efekty a popis pomoci
klasické fyziky musi byt nahrazen kvantové mechanickym piistupem [3].
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4. Aplikace plazmoniky v oblasti
fotovoltaickych zarizeni

Vétsina nynéjsich fotovoltaickych zafizeni je postavena na absorpci slunecniho zareni
v ktemikovych destickach, kdy je energie dopadajicitho fotonu vyuzita ke vzniku volnych
nosic¢u naboje, jez nasledné v dusledku naruseni rovnovahy v zabudovaném p—n prechodu
difunduji smérem ke sbérnym elektrodam. Problémem takto koncipovanych ¢lankt je nut-
nost pomérné velké tloustky kiemikové desticky z divodu nizké absorpce kiemiku v blizké
infracervené oblasti spektra, kterd tvoii vyznamnou ¢ast dopadajiciho slunecniho vykonu.

v

nologické postupy. Pro vysokou efektivitu konverze slune¢niho zatreni v elektrickou energii
je navic nezbytné, aby rozmeéry clanku byly o mnoho mensi nez difizni délka nosic¢u naboje
a minimalizovala se tak ztrata rekombinaci.

L

Obrazek 4.1: Ruzné varianty pouziti plazmonickych struktur pro zvyseni uc¢innosti
soldrnich clanku. Prevzato z [7].

Na obr. 4.1 jsou nacrtnuty tii mozné zpusoby, jak zvysit absorpci zafeni uvniti aktivni
vrstvy solarniho ¢lanku pomoci plazmonickych struktur. Prvni varianta vyuziva prefero-
vaného vyzarovani kovovych ¢dstic do materidlu s vyssim indexem lomu [8], kdy vrstva
kulicek na rozhrani vzduchu a polovodice tvoii polopropustnou membranu, jez propousti
svetlo dovnitt a zabranuje jeho uniku ven. Dalsi konfigurace je postavena na excitaci
lokalnich povrchovych plazmonu na povrchu kovovych ¢éastic zapusténych v polovodici,
kdy vysoka intenzita elektromagnetického pole v okoli ¢astic umoznuje vznik volnych
nosi¢u naboje. Posledni usporadani pak vyuziva excitace povrchovych plazmonovych po-
laritonu na zvrasnéném rozhrani mezi polovodi¢em a kovovou elektrodou, kdy elektro-
magnetické zareni dopadajici kolmo na povrch clanku transformujeme na vlnu Sifici se v
roviné polovodicové vrstvy. Toto jsou pouze nékteré z mnoha v souc¢asné dobé zkoumanych
konceptu [7].
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5. SIMULACE A VYPOCTY

5. Simulace a vypocty

Tato prace je zamérena na studium vlastnosti elektromagnetického pole a plazmonic-
kych rezonanci v okoli periodicky usporadanych kovovych kulicek. Nejvétsi pozornost je
vénovana vlivu periodicity na rozptylova a absorpéni spektra a na zaveér je diskutovana
moznost uplatnéni takovéto struktury ve fotovoltaickych zarizenich.

5.1. Vypocetni programy a geometrie modelu

Jako hlavni néstroj pro numerické vypocty slouzil program FDTD Solutions spolecnosti
Lumerical [9] zalozeny na metodé konecnych diferenci (FDTD). Program pocita ¢asovy
vyvoj elektromagnetického pole v dané simula¢ni oblasti feSenim Maxwellovych rovnic.
Fourierovou transformaci lze pak ziskat hodnoty elektromagnetického pole jako funkci
frekvence a vypocitat tak rozptylovd a absorpcni spektra. Uzivateli je umoznéno defino-
vat geometrii modelu, dielektrické funkce materialu, tvar a frekvenéni spektrum dopadajici
elektromagnetické viny nebo ruzné okrajové podminky. Program neukldda hodnoty elek-
tromagnetického pole z celé simula¢ni oblasti, ale z duvodu velkého objemu dat jsou
zaznamenavany pouze hodnoty v pfedem definovanych bodech, tzv. monitorech. Pfesnost
feSeni je urcena zejména hustotou vypocetni mrizky délici simulacni oblast na kvadry.
Nevyhodou takovéto miizky muze byt problematické modelovani zakiivenych ploch (napf.
sférickych), kdy tvarovani télesa pomoci kvadru nemusi presné vystihnout jeho skuteény
tvar. V takovych pripadech je potfeba lokalné zvysit hustotu miizky, coz vede k vysokym
narokiim na pamét a prodlouzeni vypocetni doby. Pro zpracovéni dat ziskanych pro-
gramem FDTD Solutions a vyhodnoceni nalezenych analytickych vztahtu byl pouzit pro-
gram Matlab spolecnosti MathWorks [10].

Pohled shora Pohled z boku
H; E;
< R I .
: 8 : Simulaéni :_ s _O_: =
' Rl
a | PBC | oblast :______: |<—a>| y T
Y | ______ | PML I

Obréazek 5.1: Dvoudimenzionalni miizka slozena z kovovych kulicek s vyznacenou sim-
ulacni oblasti.

Néplni této prace byly vypocty rozptylovych a absorpcnich spekter kovovych kulicek
usporadanych do nekonecné dvoudimenzionédlni miizky (obr. 5.1) s periodami a, b. Kolmo
na tuto sit kulicek umisténych v roviné zy dopadd rovinna elektromagnetickd vlna s po-
larizaci ve sméru osy xz. Na hranicich simula¢ni oblasti jsou ve smérech periodického
opakovani aplikovany periodické okrajové podminky (PBC — Periodic Boundary Con-
dition), ve sméru kolmém na miizku je pak pouzita technika PML (Perfectly Matched
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5.2. VYSLEDKY SIMULACI

Layers), coz je vrstva absorbujici elektromagnetické vlny a umoznujici tak pouziti simu-
la¢ni oblasti koneénych rozmeéru.

Jak plyne z kapitoly (3), pro ziskani absorpénich a rozptylovych koeficient uc¢innosti je
potieba integrovat prislusné Poyntingovy vektory ptes plochu obepinajici veskeré rozpty-
lujici objekty. U nekonec¢nych periodickych struktur vSak staci spocitat toky energie
v ramci jedné bunky tvoricich tuto strukturu, v ptipadé nasi dvourozmérné mfiizky to
jsou toky energie horni a dolni podstavou simulacni oblasti.

Vypocty byly provadény pro kulicky ze zlata a stiibra. Jak se v prubéhu simulaci
ukdzalo, redlnd a imaginarni slozka pouzité dielektrické funkce zlata [5] nespliuje zcela
Kramersovy—Kronigovy relace [3]. Tento nedostatek lze potlacit vhodnym fitovanim dielek-
trické funkce ptimo v prostiedi programu FDTD Solutions. Nasledny kontrolni vypocet
pracujici s dielektrickou funkei z jiného zdroje [2| ukazal, ze na vysledky zde uvedené
maji tyto odchylky nepatrny vliv. Redlné a imaginarni ¢asti pouzitych dielektrickych
funkci spolu s experimentélnimi daty jsou vykresleny v obrazku 5.2.

Zlato Stiibro
20r 20¢

el . 6oL .
300 400 500 600 700 800 900 1000 300 400 500 600 700 800 900 1000
A (nm) A (nm)
8 4
3
—_~ —~
W W
— —
g g
— —
300 400 500 600 700 800 900 1000 300 400 500 600 700 800 900 1000
A (nm) A (nm)

Obrazek 5.2: Dielektrické funkce zlata a stiibra pouzité pii vypoctech.

5.2. Vysledky simulaci

V prvé tadé jsou simulace a vypocty zaméreny na vysvétleni jevi souvisejicich s roz-
ptylem a absorpci svétla v periodické struktute kovovych kulicek. Pomoci jednoduchého
modelu je ukazano, ze pro urcité vinové délky souvisejici se vzdalenostmi mezi kulickami
dochézi k vybuzeni stojatych vin, coz se projevuje ptitomnosti vyraznych piku (z anglic-
kého peak) v absorpénich a rozptylovych spektrech. Puvod neobvyklého asymetrického
tvaru téchto piku je studovan pomoci modelu navzajem interagujicich kmitajicich dipdlu.
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5. SIMULACE A VYPOCTY

Na zaveér je zkouméan vliv okolnitho prostiedi a poruch periodicity miizky na vznik sto-
jatych vin.

5.2.1. Analyza struktur vyskytujicich se v absorpé¢nich a rozptylovych
spektrech

Hlavni pozornost pti vypoctech byla soustiedéna na hledani a popis zvlastnosti (tj.
neobvyklych struktur) v absorpénich a rozptylovych spektrech kulicek usporadanych do
periodické mrizky s miizkovymi konstantami vétsimi nez vinova délka dopadajiciho zatreni.
Pii jedné ze zkoumanych konfiguraci (zlaté kulicky s polomérem R = 40 nm, miizkové kon-
stanty a = b = 1000 nm) se ve spektrech objevily vyrazné piky s velmi specifickym tvarem
(obr. 5.4). V grafu je pro srovnani vykreslena spektralni zavislost koeficientu u¢innosti jak
pro periodické usporadéani kulicek (plna cara), tak spektralni zavislost pro osamocenou
kulicku (ptrerusovand ¢ara). Heuristicky bylo zjisténo, ze vinové délky odpovidajici témto
pikum souvisi s nékterymi vyznacnymi vzdéalenostmi v miizce (obr. 5.3). Jejich polohy se
daji obecné vyjadrit vztahem

2 x 707.11nm\ 5 x 447.21nm

4 x 353.55nm

5 x 447.21 nm 2 x 500 nm

yl—>
z T

Obrazek 5.3: Vzdélenosti v miizce odpovidajici nalezenym piktim.

Ovéfenim vztahu (5.1) byl posun piku ke kratsim vlnovym délkam se snizovanim
vzdélenosti mezi kulickami v mfizce (obr. 5.5 a obr. 5.6). Pro mfizkové konstanty mensi
nez vlnova délka jiz zadné piky pochézejici z periodicity nejsou pozorovany (obr. 5.7) a
zaCind se vyraznéji uplatnovat dipélova interakce kulicek ve stfednim a blizkém poli [11].

Dalsim dukazem spravnosti vztahu (5.1) mél byt posun a rozstépeni nékterych piku
v piipadé ruznych mfizkovych konstant a # b. K témto jevim sice doslo, ale posun
pikt byl vétsi nez udaval vyse uvedeny vztah (obr. 5.8). Navic nebylo ziejmé, pro¢ se ve
spektrech nevyskytuji i piky na jinych vinovych délkach splnujicich podminku nA = d,
kde d je vzdalenost mezi dvéma kulickami a n je libovolné ptirozené ¢islo.
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5.2. VYSLEDKY SIMULACI

. a=>b=1000nm

707.1‘1 nm |
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Koeficienty u¢innosti )
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Obrazek 5.4: Koeficienty u¢innosti v avislosti na vinové délce dopadajictho zafeni pro
periodické pole (a = b = 1000 nm) zlatych kulicek o poloméru R = 40 nm.

. a =b=875nm
\ \ \
309.36 nm  437.50 nm
| 391.%’)1 nm | 618.?2 nm 875.90 nm
<& |
: : |
= |
zg 3 :Qabs |
b | - sca,
45 : ext
g |
(@] |
o= ‘ 1
(8] |
@] |
e |
;41‘ o
! ! ! ! ! !
500 600 700 800 900 1000

(nm

Obrazek 5.5: Koeficienty tcinnosti v zavislosti na vlnové délce dopadajictho zateni pro
periodické pole (a = b = 875nm) zlatych kulicek o poloméru R = 40 nm.
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5. SIMULACE A VYPOCTY
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Obrazek 5.6: Koeficienty tcinnosti v zavislosti na vlnové délce dopadajictho zateni pro

periodické pole (a = b = 750 nm) zlatych kulicek o poloméru R = 40 nm.
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Obréazek 5.7: Koeficienty tucinnosti v zavislosti na vlnové délce dopadajiciho zafeni pro
periodické pole (a = b = 250 nm) zlatych kulicek o poloméru R = 40 nm.
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a = 1000 nm b = 750nm

6 \
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Obrazek 5.8: Koeficienty tcinnosti v zavislosti na vlnové délce dopadajicitho zafeni pro
periodické pole (a = 1000 nm b = 750 nm) zlatych kulicek o poloméru R = 40 nm.

Pro vysvétleni téchto nesrovnalosti byl navrzen model, ve kterém jsou kulicky nahra-
zeny zaricimi dipdly a celkové elektromagnetické pole je pak dano superpozici elektromag-
netickych vin pochazejicich od jednotlivych dipélu. Pro jednoduchost byl uvazovan pouze
jednodimenzionalni ptipad ekvidistantné rozmisténych dipdlu s dipélovymi momenty ori-
entovanymi kolmo na jejich spojnici. Uzitim (3.15) lze elektrické pole v bodech lezicich
na této spojnici vyjadrit ve tvaru

k2 eika: 00 eik(a:—i—na) 0 eik(—x—i—na)

+Y —— Y ———— e ™ (52)

—1 T+ na — —T+na

E (z,t) = Epear (7,1) + pm 2]
kde ¢len Enear zastupuje prispévky pole klesajiciho s druhou a vyssi mocninou vzdalenosti
axe < 5,5 ) je souradnice v ramci jedné bunky periodické mrizky. Prvni clen v hranaté
zavorce pak predstavuje vzdédlené pole dipélu umisténého v poc¢atku soutradnic, druhy ¢len
prispévky od dipdlu v zaporném smeéru osy x a tfeti ¢len prispévky od dipdlu v kladném
sméru osy z. Slou¢enim sum a vhodnou tipravou lze ¢leny v rovnici (5.2) souvisejici s ra-
dia¢ni zénou dipdlu prepsat na

Eg. (2,t) = p47T];i€o hzlx + ni::l ngs;kilﬁ (2na cos kx — 2izsin kx)| e . (5.3)
V kosinovém ¢lenu sumy
pikna
S = Z YO $2 (2na cos kx — 2ix sin kx) (5.4)
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rozpoznavame stojatou vinu s amplitudou uréenou priblizné souctem rady Z < Tato
fada dosahuje ostrych maxim pravé pii splnéni podminky ka = QWT“ = 2sm, kde s je libo-

volné celé ¢islo, coz je patrné ze zavislosti kvadrdatu modulu sumy (5.4) na soufadnici x
a vyzarované vinové délce vykreslené v levé ¢asti obrazku 5.9. Ze zavislosti pro vybranou
vlnovou délku z okoli maxima zobrazené v pravé ¢asti obrazku je zfejma dominance kosi-
nového ¢lenu nad ¢lenem sinovym. Pii vypoctu bylo vzato do ivahy pouze prvnich 1000
¢lenu rady. Pro Vybrané vlnové vektory je amplituda stojaté viny urcena souctem diver-

gujici tfady Z -~ a absolutni hodnoty v uvedenych grafech tak neodpovidaji skutecnym

hodnotam, presto zobrazené zavislosti podavaji dobry kvalitativni popis situace.

a = 1000 nm %104 - %1014 A = 1000 nm

1050 — 2.5

g B
G g
< o

2]

Jolyjsem—_______— 0 .
—500 —250 0 250 500 —500 —250 0 250 500
x (nm) z (nm)

Obrazek 5.9: Zavislost kvadratu modulu sumy (5.4) na souradnici x a vyzafované vlnové
délce .

7 uvedenych skutecnosti vyplyva, ze piky nalezené v rozptylovych a absorpcnich spek-
trech mohou byt zapri¢inény zesilenim pole v roviné miizky v dusledku excitace sto-
jatych vin. Dalsim krokem je tedy nalezeni ptipustnych vinovych vektoru stojatych vin
pro vicerozmérnou miizku.

V periodickych strukturach lze klast na vektory elektrické a magnetické intenzity
podminku:

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

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

kde T = axq + by je translacni vektor miizky. Pro stojatou vlnu ve tvaru E (r,t) =
Ecos (k - ) e 7! 1ze nyn{ psit

Ecos(k-(r+T))e ™ =Ecos(k-r)e ™. (5.7)

Uzitim identity cos (o + ) = cosacos 8 — sinasin f a naslednou tpravou dostaneme
rovnici

cos (k-r)cos(k-T)—sin(k-r)sin(k-T)=cos(k-r) (5.8)
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5.2. VYSLEDKY SIMULACI

Ta je splnéna pro k- T = 2s7, kde s je libovolné celé ¢islo. Aplikaci této podminky na jed-
norozmérny piripad dostavame vztah, jenz je shodny s podminkou plynouci z rovnice (5.4).
Na zakladé uvedenych skutecnosti tedy pro vinové vektory stojatych vin a vlnové délky
dopadajiciho zareni, pfi nichz dochézi k jejich excitaci, plati

2 2
k =+ mﬂ-X():l: 7Zﬂ-yO, (59)

R o (5.10)
k| V/m2b2 + n2a?
kde m, n jsou nezdporna celd ¢isla. Ze srovnani puvodniho vztahu pro vinovou délku (5.1)
se vztahem novym (5.10) je patrné, ze shoda nastava pouze v pripadé rovnosti miizkovych
konstant. Pokud nyni pouzijeme vztah (5.10) pro urceni polohy piku v ptipadé ruznych
miizkovych konstant a # b, pozorujeme vybornou shodu s vysledky simulaci v programu
FDTD Solutions (obr. 5.10, obr. 5.11). Absenci nékterych piku (napf. A = 750 nm pro
miizkové konstanty a = 750 nm, b = 1000 nm (obr. 5.11)) lze vysvétlit dhlovou zavislosti
vyzarené energie kmitajicitho dipélu. Ve sméru rovnobézném s vektorem dipdélového mo-
mentu je zarivy vykon roven nule a nemuze tak dojit k vytvoreni stojaté viny. Vztah (5.10)
tedy velice dobfe popisuje polohu i pocet piki objevujicich se v uvedenych rozptylovych
a absorpcnich spektrech kulicek usporddanych do periodické miizky.
Pro ovéreni uvedené hypotézy byl na zakladé analytického feSeni vytvoren program
v prosttedi Matlab, jenz pocita tvar elektromagnetického pole navzajem ruzné orien-
tovanych rovinnych stojatych vin, jez by meély v piipadé platnosti nasich predpokladu
vznikat.

. a = 1000 nm b = 750 nm

300.00 nm
| 312.50 nm

| 351.12nm
360.56 nm

416.03 nm 600.00 nm
9F  375.00nm |

sca

ext

Koeficienty t¢innosti @)
w

427.20nm - 625.00nm  750.00 nm — Qabs |
e : abs
[
[
[
[
|

300 400 500 600 700 800 900 1000

Obréazek 5.10: Koeficienty tucinnosti v zavislosti na vlnové délce dopadajiciho zareni pro
periodické pole (a = 1000 nm b = 750 nm) zlatych kulicek o poloméru R = 40 nm.
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a = 750nm b = 1000 nm
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Obrazek 5.11: Koeficienty uc¢innosti v zavislosti na vlnové délce dopadajiciho zafeni pro
periodické pole (a = 750 nm b = 1000 nm) zlatych kulicek o poloméru R = 40 nm.

Necht dopadd kolmo na miizku tvofenou dipély elektromagnetickd vina s polarizaci ve
sméru osy z (obr. 5.12). Pti splnéni podminky (5.10) se v roviné miizky ve smérech danych
vlnovym vektorem k (5.9) vybudi postupné rovinné vlny, které v dusledku symetrického
vyzarovani dipdlu vytvoii viny stojaté. Jak plyne z rovnice (5.9), pfi rovnosti miizkovych
konstant muze pri jedné vlnové délce dojit k excitaci stojatych vin az ve ¢tyfech ruznych
smérech. Tento specidlni piipad je diskutovan na konci nasledujiciho odvozeni berouciho
v tvahu pouze sméry dva.

Vektor elektrické intenzity E je v pfipadé rovinnych vin kolmy na vlnovy vektor k a
vzhledem k thlové zavislosti energie vyzarené dipdlem je imeérny sinu ihlu mezi vlnovym
vektorem a kladnym smérem osy x:

k.

E; (r,t) AWyki (kyxo — kpyo) cos (kyx + kyy) e " (5.11)
k —iw
E; (r,t) = Akg —ik’j (k,xo + koyo) cos (—k,x + kyy) e ", (5.12)
kde k, = QTT”, k, = 2”7” jsou slozky vlnového vektoru k a A je konstanta timérnosti.

Celkové intenzita elektrického pole Eqy je ddna vektorovym souctem (5.11) a (5.12)
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5.2. VYSLEDKY SIMULACI

Obrazek 5.12: Vektory elektrické intenzity E a vinové vektory k stojatych vin ptipustnych
pri dané vinové délce .

k2 :
Ei (r,t) = Akg jki X [cos (kzx + kyy) + cos (—kyz + kyy)] e 7" +
kftky k k k k —iwt
- e kiyo [— cos (k@ + kyy) + cos (—kyx + kyy)| e " =
k .
= Akg jk; [k, cos (k,) cos (k,y) xo + k, sin (kyz) sin (k,y) yo] e 7.
(5.13)
Zévislost kvadratu intenzity elektrického pole na soutadnicich je pak
202 2mmx 2nmy
B ()l = A [t o (5 e (57)
[Etor (2, 9)] (M1 + n2a?)? e U e +
2 2
+  m?b?sin < mm:) sin ( ngry)] (5.14)
a

Srovnéni analytického feseni (5.14) s vysledky simulaci pfi parametrech a = b = 875 nm
(obr. 5.5) a A = 616.6 nm potvrzuje hypotézu o excitaci stojatych vin (obr. 5.13). Shodu
lze pozorovat i pro vinovou délku A = 391.5nm pfii stejnych miizkovych konstantach
(obr. 5.14), kdy dochézi k nabuzeni stojatych vin ve étyfech smérech uréenych vinovymi
vektory

kio = i4*WXO + 2i}’0, ks 4= iZon + 41}’0-
a a a a
Analytické Feseni bylo v obrézcich (5.13) a (5.14) normovéno k jedni¢ce a u dat

ziskanych z FDTD simulaci byl uméle zvysen kontrast pro zviditelnéni stojatych vin.
Cerveny lem na okraji obrazku potizenych z FDTD simulaci pak neni oblasti zvysené
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Lumerical FDTD Analytické reseni
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Obrazek 5.13: Srovnani vysledku FDTD simulaci s analytickym resenim.
Lumerical FDTD Analytické Feseni
a=b=875nm \=391.5nm a=b=87nm A =391.5nm
437.5 = 0.44 437.5 1
218.75 —~ 21875 ' A ‘ —~
| |
— g = =
= . g .
=N ~ > —
—218.75 — —218.75\ ‘ —
0 - . .|,
—4375 21875 0 218.75 4375 —4375 —21875 0 218.75  437.5

2 (nm) x (nm)

Obrazek 5.14: Srovnani vysledki FDTD simulaci s analytickym fesenim.

elektrické intenzity, ale souvisi s technikou tvorby incidentni elektromagnetické viny v pro-
gramu Lumerical.

Model periodicky usporadanych kmitajicich dipélu déle predikuje zavislost velikosti
nalezenych piku na polarizovatelnosti a jednotlivych kulicek. Pro kovy s vétsim dipélovym
rezonanénim pikem a tudiz i s vétsim dipélovym momentem lze o¢ekavat nabuzeni silnéj-
sich stojatych vin, coz by se mélo projevit v narustu velikosti pozorovanych piku. V grafech
(5.15) a (5.16) jsou vykresleny spektrélni zavislosti koeficienti i¢innosti pro periodické
pole zlatych a stiibrnych kulicek o poloméru R = 30nm. Ve shodé s predpokladem je
pro stfibro pik plazmonické rezonance i piky souvisejici s periodicitou vyrazné vétsi nez
u zlata.
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Obrazek 5.15: Koeficienty tcinnosti v zavislosti na vlnové délce dopadajictho zafeni pro
periodické pole (a = b = 1000 nm) zlatych kulicek o poloméru R = 30 nm.
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Obréazek 5.16: Koeficienty tucinnosti v zavislosti na vlnové délce dopadajiciho zareni pro
periodické pole (a = b = 1000 nm) stiibrnych kulicek o poloméru R = 30 nm.
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5.2.2. Analyza tvaru pozorovanych pika

Nyni jesté zbyva osvétlit priciny vedouci k neobvyklému asymetrickému tvaru po-
zorovanych piku. Na obrazku (5.17) je vykreslen tok rozptylené energie horni podstavou
simulac¢ni oblasti reprezentovany z—ovou slozkou Poyntingova vektoru pro okoli vinové
délky splnujici podminku pro vznik stojatych vin. Z grafu je ztetelné vidét vytvoreni
oblasti se zapornym tokem energie projevujicim se v rozptylovém spektru prudkym pok-
lesem zavislosti.

Ss,2 A =504.02nm Ss,2 A =500.50nm

x1075 x1075
500 176  O00 1.76
ig/ 0 0 i 0 0
> >
~500 0 500 —1.76  —500 0 500 —1.76
z (nm) z (nm)
Se: A=49698mm Se: A=4934Tum
500 176 2% 1.76
\g/ 0 0 \g/ 0 . 0
> >
—500 0 500 —~1.76 —500 0 500 —1.76
x (nm) z (nm)

Obrazek 5.17: Tok rozptylené energie horni podstavou simula¢ni oblasti v okoli vlnové
délky vhodné k excitaci stojatych vin.

Pro analyticky popis tohoto jevu byl navrzen jednodimenzionalni model sestavajici
z navzajem interagujicich kmitajicich dipélu ekvidistantné rozmisténych na ose x, na néz
dopada elektromagneticka vina s polarizaci podél osy y. Dipdlovy moment p je imeérny
celkovému vektoru elektrické intenzity E.; skladajiciho se z vektoru intenzity incidentni
viny E; a prispévku od ostatnich dipdlu Eq:

P = emEooEiot = emenay (Ei + Z Es’n> , (5.15)
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kde g je polarizovatelnost osamoceného dipélu. V ramci aproximace, kdy v ptispévcich
od ostatnich dip6lu bereme v tvahu jen radia¢ni clen, muzeme rovnici (5.15) prepsat do
tvaru

B py 2 (5.16)
= emcoap | E; :
P 070 47T€m€0pn:1 na
EmEooE;
p= :ao[l — = emo0E;, (5.17)
L—apfs 3 20
n=1

kde «a je polarizovatelnost dipélu v piitomnosti ostatnich dipolu. Spektralni zavislosti
kvadratu modulu polarizovatelnosti pro model nezavislych a pro model sinteragujicich
dipdlu jsou srovnany v obrézku (5.18). Radia¢ni ¢leny vektoru elektrické a magnetické
intenzity rozptyleného pole Eg a Hy jsou dany vztahy

16X 10753 Polarizovatelnost

1.4
1.2
E
a1
S

0.8

0.6 |\ -~

0.4 L |

300 400 500 600 700 800 900 1000
A (nm)
Obrazek 5.18: Spektralni zavislost polarizovatelnosti koule pro model nezavislych a inter-
agujicich dipolu.

Oék’2 eikrn

E. = E; - (Fp X E;) x £, (5.18)
EmEoack? — eFrm

H, = n X E; 5.19

w3 B (519)

Ovéreni platnosti tohoto modelu bylo provedeno srovnanim s vysledky FDTD simulaci.
Porovndvana byla spektralni zavislost z—ové slozky Poyntigova vektoru S , (obr. 5.19) a
spektralni zévislosti velikosti kvadréati elektrické |Eq|® (obr. 5.20) a magnetické intenzity
|H,|*> (obr. 5.21), pficemz uvedené veliciny byly vyhodnocovany ve vybraném bodu o
souradnicich (0,0, z) nachazejicim se v horni podstavé simulaéni oblasti. Pro vektory
elektrické a magnetické intenzity v bodu o souradnicich (0,0, z) plati
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O{k’2 eikrn
E, = — E;, 5.20
A <~ 1y (5:20)
H emeoack? 5 elfrn (20 % By) (5.21)
s — — \Z i) - .
41 el O 0

Poyntinguv vektor v tomtéz bodu mé nenulové komponenty pouze ve sméru osy z a je
s~ ’, ’ . . 2 21 2 -~ v ,
umeérny kvadréatu modulu polarizovatelnosti |a|” a redlné slozce sou¢inu dvou komplexnich
rad

1 . ) elkrn elkrn o *
S:(0,0,2) = iRe {Es x H} ~|a|"Req [ Y . > — Zo. (5.22)

n n TTL TTL

V obrazku (5.19) je jasné patrnd nahld zména znaménka z—ové slozky Poyntingova
vektoru pozorovand i v ptipadé dvoudimenzionalni mtizky (obr. 5.17). Vzhledem ke spek-
tralni zavislosti kvadratu modulu polarizovatelnosti |a|® (obr. 5.18) lze jako pFi¢inu to-
hoto jevu vyloucit vzajemnou interakci dipélu. Zahrnuti tohoto pusobeni do polarizo-
vatelnosti dipélu « sice ovliviuje velikost pozorovanych piku, ale na jejich samotny tvar
to nema zasadni vliv (obr. 5.19 az 5.21). Z rovnice (5.22) tedy plyne, ze specificky tvar
piklu v rozptylovém spektru je zpusoben sklddanim elektromagnetickych poli periodicky
uspotradanych kulicek a je skryt ve vlastnostech souc¢inu dvou komplexnich sum.

Lumerical FDTD

-5
N/I-\ 3 %10 [ [
s S .
E 1 .
N»
wy Of
_1 | | | | | |
300 400 500 600 700 800 900 1000
A (nm)
. Analytické reseni
B\ T T
|
B — S, (@) .
E - - —Ss,z (Oéo) _
N»
oy
_1 | | | | | |
300 400 500 600 700 800 900 1000
A (nm)

Obrazek 5.19: Srovnani vysledki FDTD simulaci s analytickym fesenim. Analytické reseni
je vyhodnoceno pro model interagujicich i nezavislych dipéli.
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VYSLEDKY SIMULACI
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Obrazek 5.20: Srovnani vysledkit FDTD simulaci s analytickym fesenim. Analytické feseni
je vyhodnoceno pro model interagujicich i nezavislych dipdlu.
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Obrazek 5.21: Srovnani vysledki FDTD simulaci s analytickym fesenim. Analytické reseni
je vyhodnoceno pro model interagujicich i nezavislych dipdli.
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V zobrazenych zavislostech jsou zahrnuty i ¢leny blizkého pole, jez byly v predeslém
odvozeni zanedbany. Ptestoze kiivky berouci v tvahu i tyto ¢leny lépe odpovidaji za-
vislostem ziskanym z FDTD simulaci, vztahy (5.18) a (5.19) dostatecné vystihuji jejich
hlavni znaky:.

5.2.3. Vliv okolniho prostredi a poruch periodicity

Pro experimentalni méreni pozorovanych piku je dulezité prozkoumat chovani perio-
dické struktury na rozhrani prostiedi o ruznych indexech lomu a vliv poruch periodicity na
velikost piku. Na obrazku (5.23) je vykreslena spektralni zavislost extinkéniho koeficientu
ucinnosti pro ruzné vzdalenosti periodického uskupeni kuli¢ek od rovinného rozhrani dvou
prostiedi o indexech lomu N; = 1 a Ny = 1.5 (obr. 5.22). Vzdjemnd poloha miizky a
rozhrani je urcena rozdilem jejich z—ovych soutadnic.

Obrazek 5.22: Kovové kulicky usporadané do periodické miizky v blizkosti rozhrani dvou
prostiedi.

Ze zobrazenych zavislosti je zfejmé, ze pro kulicky situované v blizkosti rozhrani k nabuzeni
stojatych vin nedochazi. Piky se objevuji az pii vétsich vzdalenostech, kdy narusSeni
symytrie rozhranim jiz neméa takovy vliv. Zvlnéni zavislosti v ptipadé periodické miizky
plné obklopené dielektrikem o vys$sim indexu lomu neni zpusobeno numerickymi chybami
simulace, ale jedna se o piky vyssich radu, jejichz polohy lze urcit pomoci vztahu
ab

A=N N (5.23)
kde N je index lomu dielektrika.

Pro stanoveni vlivu poruch v periodicité na excitaci stojatych vin byl opét pouzit
model nezavislych dipélu ekvidistantné rozmisténych podél osy x s dipélovymi momenty
kmitajicimi podél osy y s tim rozdilem, ze k poloze kazdého dipdlu byla navic prictena
ndhodnd porucha. Analogicky ke vztahu (5.2) 1ze pro vektor elektrické intenzity psét

k2 6ilcac [e's) eik:(x—i—na—Aa;) [e's) eik(—x—i—na—&-Aa:[) )
E t) = Encar T |7 71wt,
(z.1) (@ )+p47r€m50 || +nz::1x+na—Aa; +nz::1 —x +na+ Aat ¢

(5.24)
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5.2. VYSLEDKY SIMULACI

a=>b=1000nm N=15

I I I
530.33 nm 670.82nm 750.00 nm
3 | 3
< l l
E | |
E ‘ ‘ | Az
O [ | |
i : ‘ \ —00 nm
g | | |
S - | | —120nm
C_E | ) |
g ; | ! —50nm
M | | |
3 : 3 70 nm
300 400 500 600 700 800 900 1000

(nm

Obréazek 5.23: Zavislost extinkéniho koeficientu tué¢innosti na vlnové délce pro ruzné
vzdalenosti pole kulicek od rozhrani dvou dielektrik.

kde Aa;, resp. Aa} jsou odchylky poloh dipélu od dokonalé miizky nachdzejicich se

v zaporné, resp. kladné ¢asti osy . Amplituda vybuzené viny je pak imérna souctu rady

eik(:ernaan;) eik(fm+na+Aaj{)

g —
Zx+na—Aa— +—x+na+Aaj;’

(5.25)

jez je v pripadé dokonalé periodicity rovna vyrazu (5.4). Na obrazku (5.24) je provedeno
srovnani tvaru elektromagnetického pole v dokonalé mftizce s tvarem poli v mfizkach
obsahujicich defekty. Je zde patrny pomérné prudky pokles kvadratu amplitudy nabuzené
vlny se vzrustajicim poctem a velikosti odchylek od dokonalé miizky. Pro nameéfeni piku
na realné struktufe z toho plynou vysoké naroky na presnost vyroby periodického pole
kulicek. Pi vypoctech uvedenych zavislosti bylo vzato prvnich tisic ¢lenu tady.

Nabuzenim stojatych elektromagnetickych vin lze zvysit Gcinnost fotovoltaickych za-
fizeni prostrednictvim zvyseného generovani volnych nosi¢u naboje v oblasti silného elek-
trického pole. Pro tspésnost takovéto koncepce je potfeba umistit periodickou strukturu
do objemu aktivni vrstvy solarniho ¢lanku a zarucit presnou polohu kulicek v mtizce. Také
charakteristicka doba spojena se vznikem volnych nosi¢t naboje musi byt kratsi nez typic-
ka doba zivota nabuzenych stojatych vin. V opacném piipadé bude dochazet k nezadouci
absorpci energie uvnitt kovovych kulicek. Potfebna vysokd mira absorpce v polovodici je
dosazitelna u nékterych organickych i anorganickych polovodicovych materidlu s primym
pasem zakazanym energii [7].
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5. SIMULACE A VYPOCTY
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Obrazek 5.24: Tvar elektromagnetického pole v zavislosti na poctu a velikosti poruch
periodické miizky kulicek.
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6. Zaver

V této praci byla zkoumana absorpcni a rozptylova spektra zlatych kulicek uspo-
fadanych do dvourozmérné periodické miizky pomoci FDTD simulaci. Pii specifickych
hodnotach mrizkovych konstant a velikosti kulicek byly ve spektrech pozorovany vyrazné
piky, jejichz existence byla ptisouzena konstruktivnimu skladani elektromagnetickych poli
jednotlivych kulicek vedoucimu k nabuzeni stojatych vin. Na zakladé tohoto predpokladu
byl nésledné odvozen vztah udavajici presny pocet i polohu piku pozorovanych ve spek-
trech. K ovéreni celé hypotézy pak byly vysledky FDTD simulaci porovnany s analytickym
feSenim tvaru pole vzajemné ruzné orientovanych stojatych elektromagnetickych vin.

Pozornost byla vénovana i neobvyklému tvaru nalezenych piku. Na zakladé modelu,
v némz jsou kulicky aproximovany navzajem interagujicimi kmitajicimi dipély, byla vy-
loucena souvislost mezi tvarem pika a vzdajemnymi interakcemi mezi kulickami. Z odvo-
zenych vztahu dale vyplyva, ze specificky prubéh spektralni zavislosti rozptylového koefi-
cientu ucinnosti je pouhym vysledkem skladani elektromagnetickych poli jednotlivych
kulicek.

Konverze dopadajici elektromagnetické viny a ulozeni jeji energie ve formé stojatych
vln predstavuje jednu z moznosti, jak zvysit i¢innost nékterych typu solarnich ¢lanku.
Velkou nevyhodou takovéto koncepce je vSak nutnost velice piesné vyroby periodického
pole kovovych kulicek, kdy i malé poruchy miizky vedou k vyraznému poklesu amplitudy
nabuzenych stojatych vin.
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