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ÎÏÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÀÍÀËÎ� ÝÔÔÅÊÒÀ ÁÎ�ÌÀÍÀÂ ÔÎÒÎÍÍÛÕ Ê�ÈÑÒÀËËÀÕÌ. Â. Áîãäàíîâà *, Þ. Å. Ëîçîâèê, Ñ. Ë. ÝéäåðìàíÈíñòèòóò ñïåêòðîñêîïèè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê142190, Òðîèöê, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 18 ìàðòà 2009 ã.Ñ ïîìîùüþ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñëîåâûì ìåòîäîì Êîððèíãà � Êîíà ��îñòîêåðà âû÷èñëåíû ñïåê-òðû îòðàæåíèÿ è ïîãëîùåíèÿ äëÿ s-ïîëÿðèçîâàííîé ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíû, ïàäàþùåé íà �îòîííûéêðèñòàëë ñî ñòðóêòóðîé îïàëà ñ ãðàíåöåíòðèðîâàííîé ðåøåòêîé, â óçëàõ êîòîðîé ïîìåùåíû äâóõñëîé-íûå ìåòàëëî-äèýëåêòðè÷åñêèå øàðû. Èññëåäîâàíà çàâèñèìîñòü êîý��èöèåíòîâ îòðàæåíèÿ è ïîãëîùåíèÿ�îòîííîãî êðèñòàëëà îò óãëà ïàäåíèÿ ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíû íà ïîâåðõíîñòü êðèñòàëëà. Îáíàðóæåíàîáëàñòü çíà÷åíèé äëèí âîëí � è óãëîâ íàêëîíà ê íîðìàëè �, ïðè êîòîðûõ ïîãëîùåíèå ðåçêî èçìåíÿåòñÿïðè íåáîëüøîì èçìåíåíèè ýòèõ ïàðàìåòðîâ. Ïðîâåäåí àíàëèç âîçíèêíîâåíèÿ ïèêîâ â ñïåêòðå ïîãëîùåíèÿ�îòîííîãî êðèñòàëëà è ñðàâíåíèå ñ ïîâåäåíèåì ïðèâåäåííîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Êîíå÷íî-ðàçíîñòíûììåòîäîì ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Ìàêñâåëëà âî âðåìåííîé �îðìå íàéäåíî ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèåïëîòíîñòè ýíåðãèè ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ âíóòðè êàæäîãî èç ïÿòè ñëîåâ �îòîííîãî êðèñòàëëà äëÿ óã-ëîâ ïàäåíèÿ 23Æ è 30Æ íà äëèíå âîëíû 455 íì. Ïîêàçàíî, ÷òî ìàêñèìóìó ïîãëîùåíèÿ ñîîòâåòñòâóþòîñòðûå ìàêñèìóìû ïëîòíîñòè ýíåðãèè ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ, ëîêàëèçîâàííûå íà ïîâåðõíîñòè ïîãëî-ùàþùèõ ìåòàëëè÷åñêèõ øàðîâ. Â òî æå âðåìÿ, â ìèíèìóìå ïîãëîùåíèÿ ìàêñèìóìû ïëîòíîñòè ýíåðãèèïîëÿ â êàæäîì èç ïÿòè ñëîåâ ëîêàëèçîâàíû â îñíîâíîì ìåæäó óçëàìè ðåøåòêè �îòîííîãî êðèñòàëëà.Ïðîàíàëèçèðîâàíà àíàëîãèÿ ðàññìîòðåííîãî ý��åêòà ñ ý��åêòîì Áîðìàíà, èçâåñòíûì â ðåíòãåíîâñêîéñïåêòðîñêîïèè îáû÷íûõ êðèñòàëëîâ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÔîòîííûå êðèñòàëëû [1℄ ïðåäñòàâëÿþò ñîáîéñòðóêòóðû, êàê ïðàâèëî, èñêóññòâåííûå, ñ ïåðèîäè�÷åñêîé ìîäóëÿöèåé äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòèíà ìàñøòàáàõ, ñîïîñòàâèìûõ ñ äëèíîé ýëåêòðîìàã�íèòíîé âîëíû â âèäèìîì è áëèæíåì èí�ðàêðàñíîìäèàïàçîíàõ. �àñïðîñòðàíåíèå èçëó÷åíèÿ âíóòðè �î�òîííîãî êðèñòàëëà áëàãîäàðÿ ïåðèîäè÷íîñòè ñðåäûñòàíîâèòñÿ ïîõîæèì íà äâèæåíèå ýëåêòðîíà âíóòðèîáû÷íîãî êðèñòàëëà ïîä äåéñòâèåì ïåðèîäè÷åñêîãîïîòåíöèàëà. Íàëè÷èå â �îòîííûõ êðèñòàëëàõ òðàíñ�ëÿöèîííîé ñèììåòðèè ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî íîð�ìàëüíûìè ìîäàìè ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ, ñóùå�ñòâóþùèìè â êðèñòàëëå, ÿâëÿþòñÿ áëîõîâñêèå �óíê�öèè. Òàêèì îáðàçîì, ýëåêòðîìàãíèòíûå âîëíû â �î�òîííûõ êðèñòàëëàõ èìåþò çîííûé ñïåêòð è êîîðäè�íàòíóþ çàâèñèìîñòü, àíàëîãè÷íóþ áëîõîâñêèì âîë�íàì ýëåêòðîíîâ â îáû÷íûõ êðèñòàëëàõ. Â ÷àñòíîñòè,óêàçàííàÿ ïåðèîäè÷íîñòü îáóñëîâëèâàåò âîçíèêíî�*E-mail: bogdanova�kinte
h.ru

âåíèå �îòîííîé çàïðåùåííîé çîíû � ñïåêòðàëüíîéîáëàñòè, çàâèñÿùåé îò ãåîìåòðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ�îòîííîãî êðèñòàëëà è îò ñâîéñòâ ìàòåðèàëà [2℄,âíóòðè êîòîðîé ðàñïðîñòðàíåíèå ñâåòà â �îòîííîìêðèñòàëëå ïîäàâëåíî âî âñåõ (ïîëíàÿ �îòîííàÿ çà�ïðåùåííàÿ çîíà) èëè â íåêîòîðûõ âûäåëåííûõ íà�ïðàâëåíèÿõ.Ôîòîííûå êðèñòàëëû èíòåðåñíû êàê ñ �óíäàìåí�òàëüíîé òî÷êè çðåíèÿ (íàïðèìåð, äëÿ óïðàâëåíèÿêâàíòîâî-ýëåêòðîäèíàìè÷åñêèìè ïðîöåññàìè), òàê èäëÿ ìíîãî÷èñëåííûõ ïðèëîæåíèé. Íà îñíîâå �î�òîííûõ êðèñòàëëîâ ìîãóò áûòü ñîçäàíû îïòè÷åñêèå�èëüòðû [3℄, âîëíîâîäû [4℄, óñòðîéñòâà, ïîçâîëÿþ�ùèå îñóùåñòâëÿòü óïðàâëåíèå òåïëîâûì èçëó÷åíè�åì [5�7℄.Ïîìèìî àíàëîãèè ìåæäó çàêîíîì äèñïåðñèèýëåêòðîíîâ â ïåðèîäè÷åñêîì ïîòåíöèàëå îáû÷íîãîêðèñòàëëà è çîííîé ñòðóêòóðîé �îòîíîâ â ñðåäå ñïåðèîäè÷åñêèì êîý��èöèåíòîì ïðåëîìëåíèÿ, íóæ�íî îòìåòèòü ðàñïðîñòðàíåíèå ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åéâ îáû÷íîì êðèñòàëëå [8℄. Ýòîò êëàññ �èçè÷åñêèõ685



Ì. Â. Áîãäàíîâà, Þ. Å. Ëîçîâèê, Ñ. Ë. Ýéäåðìàí ÆÝÒÔ, òîì 137, âûï. 4, 2010çàäà÷ ÿâëÿåòñÿ ïðîìåæóòî÷íûì ìåæäó çàäà÷åé îáýëåêòðîíàõ â êðèñòàëëå è î �îòîíàõ â �îòîííîìêðèñòàëëå. Ñ îäíîé ñòîðîíû, ðàññåÿíèå íà óçëàõêðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ÿâëÿåòñÿ ðàññåÿíèåì íààòîìàõ (êàê è â ñëó÷àå ýëåêòðîíîâ), ñ äðóãîé ñòî�ðîíû, ðåíòãåíîâñêèå ëó÷è ÿâëÿþòñÿ ýëåêòðîìàãíèò�íûìè âîëíàìè è îïèñûâàþòñÿ óðàâíåíèåì Ìàêñâåë�ëà (êàê è â ñëó÷àå �îòîííîãî êðèñòàëëà). Îäíèìèç èçâåñòíûõ ý��åêòîâ â ðåíòãåíîâñêîé êðèñòàë�ëîãðà�èè ÿâëÿåòñÿ ý��åêò àíîìàëüíîãî ïðîïóñêà�íèÿ èëè ý��åêò Áîðìàíà (ïîäðîáíîå îïèñàíèå ñì.â ðàçä. 5). Åãî îïòè÷åñêèå ïðîÿâëåíèÿ áûëè çàìå÷å�íû â ýêñïåðèìåíòàõ è èçó÷àëèñü åùå äî ïîÿâëåíèÿïîíÿòèÿ �îòîííîãî êðèñòàëëà [9℄, ïî ñóòè, ÿâëÿÿñüïðîÿâëåíèåì îäíîìåðíîé ïåðèîäè÷íîñòè ïëîòíîñòèêðèñòàëëà, à çíà÷èò, è êîý��èöèåíòà ïðåëîìëåíèÿïðè åãî ïëàñòè÷åñêîé äå�îðìàöèè. Â áîëåå ïîçäíèõðàáîòàõ, ïîñâÿùåííûõ èññëåäîâàíèþ ñâîéñòâ ïîãëî�ùàþùèõ (ìåòàëëî-äèýëåêòðè÷åñêèõ) �îòîííûõ êðè�ñòàëëîâ, àíàëîãèÿ ñ ý��åêòîì Áîðìàíà óïîìèíà�ëàñü [10; 11℄, õîòÿ äåòàëüíî èññëåäîâàëàñü ëèøü äëÿîäíîìåðíîãî è äâóìåðíîãî ñëó÷àåâ (ñì. ðàáîòó [12℄è ññûëêè â íåé, à òàêæå ðàáîòó [13℄).Â äàííîé ðàáîòå äåòàëüíî èññëåäóåòñÿ íàèáî�ëåå ïðÿìîé àíàëîã ý��åêòà àíîìàëüíîãî ïðîïóñêà�íèÿ äëÿ òðåõìåðíîãî ìåòàëëî-äèýëåêòðè÷åñêîãî �î�òîííîãî êðèñòàëëà � ðåçêîå èçìåíåíèå ïîãëîùåíèÿïðè èçìåíåíèè óãëà íàêëîíà ïàäàþùåé âîëíû è åãîñâÿçü ñ ïåðåðàñïðåäåëåíèåì ïëîòíîñòè ýíåðãèè ýëåê�òðîìàãíèòíîãî ïîëÿ âíóòðè �îòîííîãî êðèñòàëëà.�àññìàòðèâàåòñÿ �îòîííûé êðèñòàëë, èìåþùèéñòðóêòóðó îïàëà ñ ãðàíåöåíòðèðîâàííîé ðåøåòêîé,â óçëû êîòîðîé ïîìåùåíû äâóõñëîéíûå ìåòàëëî-äè-ýëåêòðè÷åñêèå ñ�åðû. Âûáîð òàêîé ñòðóêòóðû �î�òîííîãî êðèñòàëëà áûë îáóñëîâëåí, â îñíîâíîì, òåì÷òî ïîäîáíàÿ ãåîìåòðèÿ äàåò õîðîøî ïðîÿâëåííûéñïåêòð ñ õàðàêòåðíûìè ïèêàìè ïîãëîùåíèÿ, ðåçêîèçìåíÿþùèìèñÿ â çàâèñèìîñòè îò óãëà ïàäåíèÿ âîë�íû (ñì. íèæå).Èñïîëüçóÿ ñëîåâîé ìåòîä Êîððèíãè �Êîíà ��îñ-òîêåðà (Layered Korringa�Kohn�Rostoker method,LKKR), ìû âû÷èñëèëè ñïåêòðû îòðàæåíèÿ è ïîãëî�ùåíèÿ äëÿ s-ïîëÿðèçîâàííîé ýëåêòðîìàãíèòíîé âîë�íû, ïàäàþùåé íà �îòîííûé êðèñòàëë ñ óêàçàííîéñòðóêòóðîé, è èññëåäîâàëè èõ çàâèñèìîñòü îò óãëàïàäåíèÿ ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíû íà ïîâåðõíîñòüêðèñòàëëà. Áûë îáíàðóæåí äèàïàçîí äëèí âîëí �,ïðè êîòîðûõ èçìåíåíèå óãëà ïàäåíèÿ ê íîðìàëè �â óçêîì äèàïàçîíå ïðèâîäèò ê ðåçêîìó èçìåíåíèþêîý��èöèåíòà ïîãëîùåíèÿ â �îòîííîì êðèñòàëëå.Èñïîëüçóÿ ïðÿìîå ÷èñëåííîå ðåøåíèå óðàâíåíèéÌàêñâåëëà âî âðåìåííîé �îðìå (Finite Differen
e

Time Domain method, FDTD), ìû íàøëè ðàñïðåäå�ëåíèå ïëîòíîñòè ýíåðãèè ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿâíóòðè �îòîííîãî êðèñòàëëà äëÿ óãëîâ 23Æ è 30Æíà äëèíå âîëíû 455 íì è ïîêàçàëè, ÷òî ìàêñèìó�ìó ïîãëîùåíèÿ îòâå÷àþò îñòðûå ìàêñèìóìû â ïðî�ñòðàíñòâåííîì ðàñïðåäåëåíèè ïëîòíîñòè ýíåðãèè ïî�ëÿ, ëîêàëèçîâàííûå ó ïîâåðõíîñòè ïîãëîùàþùèõ ìå�òàëëè÷åñêèõ øàðîâ. Â òî æå âðåìÿ, â ìèíèìóìå ïî�ãëîùåíèÿ ìàêñèìóìû ïëîòíîñòè ýíåðãèè ïîëÿ ëîêà�ëèçîâàíû ñòðîãî ìåæäó óçëàìè ðåøåòêè �îòîííîãîêðèñòàëëà. Ìû ïðîàíàëèçèðîâàëè àíàëîãèþ ïðåä�ñêàçàííîãî ý��åêòà ñ ý��åêòîì Áîðìàíà, èçâåñò�íûì â ðåíòãåíîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè îáû÷íûõ êðè�ñòàëëîâ. 2. ÌÅÒÎÄÛ �ÀÑ×ÅÒÀÌåòîä LKKR [14�16℄ îñíîâàí íà òåîðèè ìíîãî�êðàòíîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîìàãíèòíûõ âîëí è ïðåä�íàçíà÷åí äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðè�ñòèê ñòðóêòóð ñ ïåðèîäè÷åñêè ìåíÿþùåéñÿ â ïðî�ñòðàíñòâå äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòüþ (íàïðè�ìåð, �îòîííûõ êðèñòàëëîâ). �àññìîòðèì òðåõìåð�íóþ ïåðèîäè÷åñêóþ ñòðóêòóðó, èìåþùóþ áåñêîíå÷�íûå ðàçìåðû â äâóõ èçìåðåíèÿõ (íàïðèìåð, x; y)è îáëàäàþùóþ êîíå÷íîé òîëùèíîé â òðåòüåì èç�ìåðåíèè (z). Â z-èçìåðåíèè ïðîâîäèòñÿ ðàçáèåíèåñòðóêòóðû íà ñëîè, êàæäûé èç êîòîðûõ ïðåäñòàâ�ëÿåò ñîáîé äâóìåðíóþ ðåøåòêó. �àçëîæåíèå ýëåê�òðè÷åñêîãî è ìàãíèòíîãî ïîëåé, âõîäÿùèõ â óðàâ�íåíèÿ Ìàêñâåëëà, ïðîâîäèòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:íà ïåðâîì ýòàïå ðåøàåòñÿ çàäà÷à ðàññåÿíèÿ ïëîñêîéýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíû íà îäíîé ñ�åðå, ïðè ýòîìïðîâîäèòñÿ ðàçëîæåíèå âîëíû ïî âåêòîðíûì ñ�åðè�÷åñêèì �óíêöèÿì ñ ó÷åòîì ãðàíè÷íûõ óñëîâèé íàïîâåðõíîñòè ñ�åðû; íà âòîðîì ýòàïå ó÷èòûâàåòñÿäâóìåðíàÿ êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñèììåòðèÿ ñëîÿ. Â ðå�çóëüòàòå íàõîäèòñÿ ìàòðèöà ïåðåõîäà, êîòîðàÿ ïðå�îáðàçóåò ýëåêòðîìàãíèòíîå ïîëå äî ñëîÿ â ïîëå ïî�ñëå ñëîÿ. Îïèñàííàÿ âûøå ïðîöåäóðà ïîâòîðÿåòñÿäëÿ êàæäîãî ñëåäóþùåãî ñëîÿ ñ ó÷åòîì ñäâèãà ñëî�åâ äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà, è ðåçóëüòèðóþùàÿ ìàò�ðèöà ïåðåõîäà ïðåîáðàçóåò ýëåêòðîìàãíèòíîå ïîëåäî ðàññìàòðèâàåìîé ñòðóêòóðû â ïîëå ïîñëå ýòîéñòðóêòóðû. È, íàêîíåö, âû÷èñëåíèå ïîòîêà ýíåðãèèîòðàæåííîãî (ïðîøåäøåãî) ïîëÿ äî (ïîñëå) ñòðóê�òóðû äàåò êîý��èöèåíòû ïðîõîæäåíèÿ, îòðàæåíèÿè ïîãëîùåíèÿ. Îïèñàííûé ìåòîä õîðîøî ïîäõîäèòäëÿ ïîëó÷åíèÿ ñïåêòðîâ îòðàæåíèÿ è ïðîõîæäåíèÿäëÿ ñòðóêòóðû, ñîñòîÿùåé èç êîíå÷íîãî ÷èñëà ñëî�åâ, ïðè ðàçëè÷íûõ óãëàõ ïàäåíèÿ èçëó÷åíèÿ (ñ îòíî�ñèòåëüíî íåáîëüøèìè çàòðàòàìè âû÷èñëèòåëüíûõ è686



ÆÝÒÔ, òîì 137, âûï. 4, 2010 Îïòè÷åñêèé àíàëîã ý��åêòà Áîðìàíà : : :âðåìåííûõ ðåñóðñîâ). Íî, ê ñîæàëåíèþ, LKKR íåäàåò âîçìîæíîñòè ðàññ÷èòûâàòü ðàñïðåäåëåíèå èí�òåíñèâíîñòè ïîëÿ âíóòðè ñòðóêòóðû [17℄.Ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ïîëÿ âíóòðè�îòîííîãî êðèñòàëëà ðàññ÷èòûâàëîñü ìåòîäîìFDTD [18�20℄, îñíîâàííûì íà ÷èñëåííîé äèñ�êðåòèçàöèè óðàâíåíèé Ìàêñâåëëà, çàïèñàííûõ âäè��åðåíöèàëüíîé ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííîé�îðìóëèðîâêå. Ñåòêè äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýëåêòðè÷å�ñêîãî è ìàãíèòíîãî ïîëåé ñìåùåíû ïî îòíîøåíèþäðóã ê äðóãó âî âðåìåíè è ïðîñòðàíñòâå íà ïîëîâèíóøàãà äèñêðåòèçàöèè ïî êàæäîé èç ïðîñòðàíñòâåí�íûõ ïåðåìåííûõ [20℄, ÷òî îáåñïå÷èâàåò òî÷íîñòüâòîðîãî ïîðÿäêà. Êîíå÷íî-ðàçíîñòíûå óðàâíåíèÿïîçâîëÿþò îïðåäåëèòü ýëåêòðè÷åñêîå è ìàãíèòíîåïîëÿ â äàííûé ìîìåíò âðåìåíè íà îñíîâàíèè èçâåñò�íûõ çíà÷åíèé ïîëåé â ïðåäûäóùèé ìîìåíò âðåìåíèè ïðè çàäàííûõ íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ âû÷èñëèòåëü�íàÿ ïðîöåäóðà äàåò ýâîëþöèîííûå ðåøåíèÿ âîâðåìåíè îò íà÷àëà îòñ÷åòà ñ çàäàííûì øàãîì. Â îò�ëè÷èå îò ìåòîäà LKKR, ñïðàâåäëèâîãî â ÷àñòîòíîìïðåäñòàâëåíèè, FDTD ïðèìåíèì âî âðåìåííîì ïðåä�ñòàâëåíèè. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ðåçóëüòàòà â øèðîêîì÷àñòîòíîì äèàïàçîíå â êà÷åñòâå íà÷àëüíûõ óñëîâèéçàäàåòñÿ ýëåêòðîìàãíèòíûé èìïóëüñ, èìåþùèéãàóññîâó �îðìó âî âðåìåíè è ñîäåðæàùèé ïîëíûéíàáîð ðàññìàòðèâàåìûõ ÷àñòîò. Çàïèñàâ âðåìåííóþèñòîðèþ ñèãíàëà â êàæäîì óçëå âû÷èñëèòåëüíîéñåòêè è îñóùåñòâèâ ïðåîáðàçîâàíèå Ôóðüå, ìîæíîïîëó÷èòü ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ïëîò�íîñòè ýíåðãèè ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ íà ëþáîéâûáðàííîé ÷àñòîòå. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ íàêëîííî�ãî ïàäåíèÿ ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíû íà �îòîííûéêðèñòàëë èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä, ïðåäëîæåííûé âðàáîòå [21℄.Ñïåêòðû �îòîííûõ êðèñòàëëîâ öåëåñîîáðàçíååïîëó÷àòü îïèñàííûì âûøå ìåòîäîì LKKR, à ðàñ�÷åòû ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè ýíåðãèè ïîëÿ âíó�òðè �îòîííîãî êðèñòàëëà äëÿ çàäàííîãî çíà÷åíèÿ÷àñòîòû è óãëà ïàäåíèÿ ïðîâîäèòü ìåòîäîì FDTD.Îòìåòèì, ÷òî îáà ìåòîäà ðàñ÷åòà (FDTD è LKKR)ïðè ìîäåëèðîâàíèè ñïåêòðîâ äàþò õîðîøåå ñîãëàñèåäðóã ñ äðóãîì â èññëåäóåìîé îáëàñòè äëèí âîëí îò400 íì äî 1 ìêì (áîëåå ïîäðîáíîå ñðàâíåíèå ìåòîäîâñì. â ðàáîòå [17℄).3. ÎÏÈÑÀÍÈÅ ÈÑÑËÅÄÓÅÌÎÉÑÒ�ÓÊÒÓ�ÛÌû èññëåäîâàëè �îòîííûé êðèñòàëë, èìåþùèéñòðóêòóðó îïàëà ñ ãðàíåöåíòðèðîâàííîé ðåøåòêîé,
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θ�èñ. 1. a) Ñòðóêòóðà �îòîííîãî êðèñòàëëà è íàïðàâ-ëåíèå ïàäåíèÿ ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíû â ÷èñëåííîìýêñïåðèìåíòå. Æèðíûìè êîíòóðàìè âûäåëåíû øàðè-êè, îòíîñÿùèåñÿ ê îäíîìó ñëîþ, ïåðïåíäèêóëÿðíîìóíàïðàâëåíèþ (111); á ) ñèñòåìà êîîðäèíàò â îäíîìñëîå �îòîííîãî êðèñòàëëà è ïîëîæåíèå øàðèêîâ èçñëåäóþùåãî ñëîÿ; â) íàïðàâëåíèå ïàäåíèÿ íàêëîííîéâîëíû â ïëîñêîñòè yz; ã) ïëîñêîñòü ñå÷åíèÿ îäíî-ãî ñëîÿ �îòîííîãî êðèñòàëëà è ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêàïåðâîãî ñëîÿ, èñïîëüçóåìàÿ â ðàñ÷åòàõ ìåòîäîì FDTDâ óçëàõ êîòîðîé ïîìåùåíû øàðèêè èç âîëü�ðà�ìà, îêðóæåííûå äèýëåêòðè÷åñêîé îáîëî÷êîé ñ äè�ýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòüþ " = 2:1 (ðèñ. 1).Ïåðèîä ãðàíåöåíòðèðîâàííîé ðåøåòêè ñîñòàâëÿëa = 500 íì (ðàññòîÿíèå ìåæäó öåíòðàìè ñîñåäíèõøàðèêîâ a=p2 � 354 íì), ðàäèóñ ìåòàëëè÷åñêèõøàðèêîâ rmetal = 50 íì, ðàäèóñ äèýëåêòðè÷åñêèõîáîëî÷åê rdiel = 100 íì. Ïàäàþùàÿ âîëíà èìååòs-ïîëÿðèçàöèþ, ïðè êîòîðîé âåêòîð ýëåêòðè÷åñêî�ãî ïîëÿ E ëåæèò â ïëîñêîñòè xy (ðèñ. 1á ), à âåê�òîð ìàãíèòíîãî ïîëÿ H èìååò ñîñòàâëÿþùóþ, ïà�ðàëëåëüíóþ îñè z, ñîâïàäàþùóþ ñ êðèñòàëëîãðà��è÷åñêèì íàïðàâëåíèåì (111) ãðàíåöåíòðèðîâàííîéðåøåòêè (ðèñ. 1). Êàæäûé ñëîé òàêîãî �îòîííî�ãî êðèñòàëëà ïðåäñòàâëÿåò äâóìåðíóþ òðåóãîëüíóþðåøåòêó (ðèñ. 1á ) ñ ïåðèîäîì 354 íì, ðàññòîÿíèåìåæäó ñîñåäíèìè ñëîÿìè âäîëü íàïðàâëåíèÿ z ðàâ�íî a=p3 � 289 íì, êàæäûé ñëåäóþùèé ñëîé ñäâè�íóò îòíîñèòåëüíî ïðåäûäóùåãî â íàïðàâëåíèè x íàa=p6 � 204 íì. Ýëåìåíòàðíûå âåêòîðû òðàíñëÿöèèòàêîé ñòðóêòóðû â åäèíèöàõ ïåðèîäà a è â ñèñòåìåêîîðäèíàò, ïðåäñòàâëåííîé íà ðèñ. 1, èìåþò âèäa =  p3a2p2 ;�p3 a4p2 ; 0! ; b =  p3a2p2 ; p3 a4p2 ; 0! ;
 = � ap6 ; 0; ap3 � :687



Ì. Â. Áîãäàíîâà, Þ. Å. Ëîçîâèê, Ñ. Ë. Ýéäåðìàí ÆÝÒÔ, òîì 137, âûï. 4, 2010
N = 1
N = 32N = 6N = 5N = 4N = 3N = 2

0:4 0:6 0:8 1:0 1:2 1:4 1:6�; ìêì0
0
0

0:20:40:60:8
0:20:40:6
0:5

A
R
T

�èñ. 2. Ñïåêòðû ïðîõîæäåíèÿ, îòðàæåíèÿ è ïîãëîùåíèÿ äëÿ îáðàçöîâ ìåòàëëî-äèýëåêòðè÷åñêîãî �îòîííîãî êðèñ-òàëëà ñî ñòðóêòóðîé îïàëà (ðèñ. 1), èìåþùèõ ðàçíîå ÷èñëî ñëîåâ â íàïðàâëåíèè îñè z. Íîðìàëüíîå ïàäåíèåÂ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ îáîèìè ìåòîäàìè ðàññìàò�ðèâàëàñü ñòðóêòóðà, áåñêîíå÷íàÿ âäîëü ïëîñêîñòèxy è èìåþùàÿ ïÿòü ñëîåâ âäîëü íàïðàâëåíèÿ z. Ñîäíîé ñòîðîíû, òàêîé òîëùèíû �îòîííîãî êðèñòàë�ëà óæå äîñòàòî÷íî äëÿ �îðìèðîâàíèÿ �îòîííûõ ùå�ëåé â ñïåêòðå îòðàæåíèÿ è ïîãëîùåíèÿ (÷òîáû ïîêà�çàòü ýòî, ìû ïðîâåëè ðÿä ðàñ÷åòîâ äëÿ íîðìàëüíîïàäàþùåé âîëíû íà ñòðóêòóðó, ñîñòîÿùóþ èç ðàç�ëè÷íîãî ÷èñëà ñëîåâ � ñì. ðèñ. 2). Ñ äðóãîé ñòîðî�íû, ïÿòèñëîéíûé ìåòàëëî-äèýëåêòðè÷åñêèé �îòîí�íûé êðèñòàëë âñå åùå äîñòàòî÷íî ïðîçðà÷åí äëÿ ïà�äàþùåãî èçëó÷åíèÿ ñ ÷àñòîòàìè âíå �îòîííîé ùåëè,÷òî äàåò âîçìîæíîñòü àíàëèçèðîâàòü ïîãëîùåíèå ïîâñåé òîëùèíå îáðàçöà, à íå òîëüêî â åãî âåðõíèõ ñëî�ÿõ. Ïîäîáíûå îáðàçöû, ñîñòîÿùèå âñåãî èç íåñêîëü�êèõ ñëîåâ, ïîëó÷åííûå íàïûëåíèåì èëè îñàæäåíè�åì øàðèêîâ íà ïîäëîæêó, àêòèâíî èññëåäóþòñÿ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíî â ïîñëåäíåå âðåìÿ è ïîýòîìó ïðåä�ñòàâëÿþò ïðàêòè÷åñêèé èíòåðåñ (ñì., íàïðèìåð, ðà�áîòó [22℄).

Ïðè ðàñ÷åòå ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè ýíåðãèèýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ ìåòîäîì FDTD èñïîëüçîâà�ëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ïî íàïðàâ�ëåíèÿì x è y. �àñïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè ýíåðãèè ïî�ëÿ ñòðîèëîñü â ïëîñêîñòè, ïàðàëëåëüíîé xy, ïðîõî�äÿùåé ÷åðåç öåíòðû øàðîâ â êàæäîì èç ïÿòè ñëî�åâ. Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà äëÿ îäíîãî ñëîÿ �îòîííî�ãî êðèñòàëëà, îñè êîîðäèíàò, à òàêæå ïëîñêîñòü, âêîòîðîé ñòðîèëîñü ðàñïðåäåëåíèå ïîëåé, ïîêàçàíûíà ðèñ. 1ã. Èç-çà ñäâèãà ñëîåâ âäîëü íàïðàâëåíèÿ x,îïèñàííîãî âûøå, êîí�èãóðàöèÿ øàðîâ â ýëåìåíòàð�íîé ÿ÷åéêå êàæäîãî ñëåäóþùåãî ñëîÿ îòëè÷àåòñÿ îòïðåäûäóùåãî.Äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü ñðåäû, îêðóæà�þùåé äâóõñëîéíûå øàðèêè, ïðåäïîëàãàåòñÿ ðàâíîéåäèíèöå. Çàâèñèìîñòü äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìî�ñòè âîëü�ðàìà îò ÷àñòîòû ïîäãîíÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ�îðìóëû, ñîäåðæàùåé äâà äðóäåâñêèõ è òðè ëîðåí�öåâñêèõ ÷ëåíà [23℄:688
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�èñ. 3. Êîý��èöèåíòû îòðàæåíèÿ (a), ïîãëîùåíèÿ (á ) è ïðîõîæäåíèÿ (â) â çàâèñèìîñòè îò óãëà ïàäåíèÿ è äëè-íû âîëíû ïàäàþùåãî ñâåòà äëÿ ïÿòè ñëîåâ ìåòàëëî-äèýëåêòðè÷åñêîãî �îòîííîãî êðèñòàëëà ñ ãðàíåöåíòðèðîâàííîéðåøåòêîé â íàïðàâëåíèè (111) â ñëó÷àå s-ïîëÿðèçàöèè. Âîëü�ðàìîâûå øàðèêè rmetal = 50 íì îêðóæåíû äèýëåê-òðè÷åñêèìè îáîëî÷êàìè ðàäèóñà rdiel = 100 íì è äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòüþ " = 2:1. Ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêèa = 500 íì"(!) = 1� Xi=1;2 !2pli!(! + i
i) �� Xi=1;2;3 "j!20j!2 + 2i!Æj � !20j : (1.1)Çäåñü "1 = 10:9, "2 = 13:4, "3 = 12,!pl1 = 7:64 � 1016 ðàä/ñ; !pl2 = 5:22 � 1016 ðàä/ñ;
1 = 3:23 � 1015 ðàä/ñ; 
2 = 3:29 � 1016 ðàä/ñ;!01 = 8:45 � 1015 ðàä/ñ; Æ1 = 8:45 � 1015 ðàä/ñ;!02 = 2:08 � 1016 ðàä/ñ; Æ2 = 2:49 � 1016 ðàä/ñ;!03 = 4:73 � 1016 ðàä/ñ; Æ3 = 5:68 � 1016 ðàä/ñ:

4. ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÜ ÑÏÅÊÒ�ÎÂÎÒ�ÀÆÅÍÈß È ÏÎ�ËÎÙÅÍÈß ÎÒÓ�ËÀ ÏÀÄÅÍÈß ÂÎËÍÛÑ ïîìîùüþ ìåòîäà LKKR áûëè ðàññ÷èòàíû ñïåê�òðû îòðàæåíèÿ è ïîãëîùåíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ óãëîâïàäåíèÿ � (ïðè �èêñèðîâàííîì çíà÷åíèè àçèìóòàëü�íîãî óãëà ' = 0) ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíû íà �îòîí�íûé êðèñòàëë (ðèñ. 1â), ÷òî ñîîòâåòñòâóåò èçìåíå�íèþ âîëíîâîãî âåêòîðà â ïëîñêîñòè L�X ïåðâîé çî�íû Áðèëëþýíà (ðèñ. 5) (íîðìàëüíîå ïàäåíèå âîëíûñîîòâåòñòâóåò íàïðàâëåíèþ �L).�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà êîý��èöèåíòîâ îòðàæåíèÿ,ïîãëîùåíèÿ è ïðîõîæäåíèÿ äëÿ �îòîííîãî êðèñòàë�ëà â îïòè÷åñêîì äèàïàçîíå äëèí âîëí (400�800 íì)è óãëîâ íàêëîíà ïàäàþùåé âîëíû � îò 0 äî 89Æ ïðåä�ñòàâëåíû íà ðèñ. 3. Íà êîíòóðíîì ãðà�èêå ðèñ. 3a5 ÆÝÒÔ, âûï. 4 689



Ì. Â. Áîãäàíîâà, Þ. Å. Ëîçîâèê, Ñ. Ë. Ýéäåðìàí ÆÝÒÔ, òîì 137, âûï. 4, 2010âèäíà îáëàñòü âûñîêîãî çíà÷åíèÿ êîý��èöèåíòà îò�ðàæåíèÿ, öåíòð êîòîðîé ëåæèò íà 620 íì äëÿ íîð�ìàëüíî ïàäàþùåé âîëíû è ñäâèãàåòñÿ â îáëàñòü êî�ðîòêèõ äëèí âîëí ïðè óâåëè÷åíèè óãëà íàêëîíà.Ýòà îáëàñòü ñîîòâåòñòâóåò �îòîííîé ùåëè ïî íà�ïðàâëåíèþ �L, âîçíèêàþùåé èç-çà èíòåð�åðåíöèèïàäàþùåé è êîãåðåíòíî ðàññåÿííîé âîëí íà ñåìåé�ñòâå êðèñòàëëè÷åñêèõ ïëîñêîñòåé (111), ïàðàëëåëü�íûõ ïîâåðõíîñòè �îòîííîãî êðèñòàëëà. Ïðè äàëü�íåéøåì óâåëè÷åíèè óãëà íàêëîíà ïàäàþùåãî èçëó�÷åíèÿ â ñïåêòðå ïîãëîùåíèÿ ïðîÿâëÿþòñÿ äâå �î�òîííûå ùåëè.Íà êîíòóðíîì ãðà�èêå äëÿ êîý��èöèåíòà ïî�ãëîùåíèÿ (ðèñ. 3á ) îáëàñòü �îòîííîé ùåëè ïåðâî�ãî ïîðÿäêà ïðîÿâëÿåòñÿ â âèäå íåáîëüøîãî îñëàáëå�íèÿ ïîãëîùåíèÿ. Ýòà îáëàñòü ñîîòâåòñòâóåò ñëó÷àþÁðýããà, êîãäà äè�ðàãèðîâàâøàÿ âîëíà ïðîõîäèò ÷å�ðåç òó æå ïîâåðõíîñòü, íà êîòîðóþ ïàäàåò âíåøíååèçëó÷åíèå. Íàèáîëüøèé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò îá�ëàñòè óãëîâ è äëèí âîëí, ïðè êîòîðûõ êîý��èöè�åíò ïîãëîùåíèÿ âåëèê. Ïåðâàÿ îáëàñòü âèäíà äëÿíåáîëüøèõ óãëîâ ïàäåíèÿ (� = 0�30Æ) ïðè çíà÷åíèÿõ� = 400�460 íì. Â ýòîé îáëàñòè ïðè èçìåíåíèè óãëàíà �èêñèðîâàííîé äëèíå âîëíû ïðè íåêîòîðîì åãîçíà÷åíèè íàáëþäàåòñÿ ðåçêîå óìåíüøåíèå ïîãëîùå�íèÿ (ñì. ðèñ. 4, � = 455 íì). Âòîðàÿ îáëàñòü èìååòâèä óçêîãî ïèêà â ñïåêòðå ïðè áîëüøèõ óãëàõ ïàäå�íèÿ � = 38Æ�70Æ (ñì. ðèñ. 4, � = 555 íì). Ýòè îá�ëàñòè ñîîòâåòñòâóþò ñëó÷àþ Ëàóý, ïðè êîòîðîì äè��ðàãèðîâàâøàÿ âîëíà ïðîõîäèò ÷åðåç ïîâåðõíîñòü,ïðîòèâîïîëîæíóþ òîé, íà êîòîðóþ ïàäàåò âíåøíååèçëó÷åíèå. Íàëè÷èå ýòèõ îáëàñòåé â ñïåêòðàõ ìå�òàëëî-äèýëåêòðè÷åñêîãî �îòîííîãî êðèñòàëëà ìîæ�íî îáúÿñíèòü èíòåð�åðåíöèåé íà ñåìåéñòâå ïëîñêî�ñòåé (�111), ëåæàùèõ ïîä óãëîì � = 70:52Æ ê ïî�âåðõíîñòè �îòîííîãî êðèñòàëëà (ñð. [24℄), à òàêæåâûñîêîé ïðèâåäåííîé ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé äèýëåê�òðè÷åñêîãî îïàëà â ýòèõ îáëàñòÿõ (ïîäðîáíåå ñì.ðàçä. 5). Óãîë � ìåæäó êðèñòàëëè÷åñêèìè ïëîñêî�ñòÿìè (111) è (�111) ñîîòâåòñòâóåò óäâîåííîìó óãëóL�K â ïåðâîé çîíå Áðèëëþýíà (ðèñ. 5).Óñëîâèå Áðýããà äëÿ äè�ðàêöèè íà íåêîòîðîì ñå�ìåéñòâå êðèñòàëëè÷åñêèõ ïëîñêîñòåé çàïèøåì â âè�äå �neff = 2d 
os(�� �0): (1:2)Çäåñü � � äëèíà âîëíû ïàäàþùåãî èçëó÷åíèÿ, � �óãîë ìåæäó ïîâåðõíîñòüþ�îòîííîãî êðèñòàëëà è ñå�ìåéñòâîì êðèñòàëëè÷åñêèõ ïëîñêîñòåé, íà êîòîðûõïðîèñõîäèò äè�ðàêöèÿ, �0 � óãîë ðàñïðîñòðàíåíèÿâîëíû âíóòðè �îòîííîãî êðèñòàëëà ïî îòíîøåíèþ
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�èñ. 4. Êîý��èöèåíò ïîãëîùåíèÿ â çàâèñèìîñòèîò óãëà ïàäåíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé äëèíâîëí ïàäàþùåãî ñâåòà äëÿ ïÿòè ñëîåâ ìåòàëëî-äèýëåêòðè÷åñêîãî �îòîííîãî êðèñòàëëà (ïàðàìåò-ðû ðåøåòêè êàê íà ðèñ. 3)
kyL� K WU X

kz
kx

�èñ. 5. Ïåðâàÿ çîíà Áðèëëþýíà ãðàíåöåíòðèðîâàí-íîé ðåøåòêè è òî÷êè âûñîêîé ñèììåòðèèê íîðìàëè ê ïîâåðõíîñòè, îïðåäåëÿåìûé ÷åðåç óãîëïàäàþùåé âîëíû ïî çàêîíó Ñíåëëèóñà:sin(�0)= sin(�) = 1=neff :Ý��åêòèâíûé ïîêàçàòåëü ïðåëîìëåíèÿ neff ìîæåòáûòü ðàññ÷èòàí ïî �îðìóëå ý��åêòèâíîé ñðåäû âïðåíåáðåæåíèè íàëè÷èåì ìíèìîé ÷àñòè â äèýëåê�òðè÷åñêîé �óíêöèè ìåòàëëà:neff = nva
(1� f) + nspheref; (1:3)690



ÆÝÒÔ, òîì 137, âûï. 4, 2010 Îïòè÷åñêèé àíàëîã ý��åêòà Áîðìàíà : : :ÒàáëèöàÄëèíàâîëíû, íì Óãîë ïàäà-þùåé âîëíû Óãîë ìåæäóïëîñêîñòÿìè427 23Æ 70.74Æ455 30Æ 73.4Æãäå f = 0:134 � îòíîøåíèå îáúåìà ìåòàëëî-äèýëåêò-ðè÷åñêèõ øàðèêîâ ê ïîëíîìó îáúåìó �îòîííîãî êðè�ñòàëëà, nsphere = 1:55 è nva
 = 1. �àñ÷åò ïî �îðìóëå(1.3) äàåò çíà÷åíèÿ neff � 1:074. Âåëè÷èíà d â �îð�ìóëå (1.2) ÿâëÿåòñÿ ðàññòîÿíèåì ìåæäó ïàðàëëåëü�íûìè êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèìè ïëîñêîñòÿìè â êðè�ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå, ïðèíàäëåæàùèìè îäíîìó ñå�ìåéñòâó. Äëÿ ïëîñêîñòåé (111) è (�111) ýòî ðàññòîÿ�íèå ðàâíî d = a=p3 � 289 íì.Äëÿ óãëîâ ïàäåíèÿ � = 23Æ è � = 30Æ ðåçêîå ïàäå�íèå êîý��èöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ïðîèñõîäèò ñîîòâåò�ñòâåííî âáëèçè äëèí âîëí � = 427 íì è � = 455 íì.Çíà÷åíèÿ âåëè÷èíû óãëà �, âû÷èñëåííûå ïî �îðìó�ëå (1.2), ïðèâåäåíû â òàáëèöå. Âèäíî, ÷òî çíà÷åíèåóãëà � áëèçêî ê ïàðàìåòðàì ñåìåéñòâà ïëîñêîñòåé(�111), äëÿ êîòîðûõ � = 70:52Æ. Íàáëþäàåìîå ðàçëè�÷èå ìîæåò áûòü îáúÿñíåíî íàëè÷èåì ìíèìîé ÷àñòèäèýëåêòðè÷åñêîé �óíêöèè ìåòàëëà, à òàêæå çàâèñè�ìîñòüþ êîìïëåêñíîé "met îò äëèíû âîëíû èçëó÷å�íèÿ. Òàêèì îáðàçîì, óêàçàííûé ðåçîíàíñ ÿâëÿåòñÿñëåäñòâèåì äè�ðàêöèè âòîðîãî ïîðÿäêà íà ñåìåé�ñòâå ïëîñêîñòåé (�111).5. Ï�ÎÑÒ�ÀÍÑÒÂÅÍÍÎÅ �ÀÑÏ�ÅÄÅËÅÍÈÅÝÍÅ��ÈÈ ÝËÅÊÒ�ÎÌÀ�ÍÈÒÍÎ�ÎÏÎËß Â ÔÎÒÎÍÍÎÌ Ê�ÈÑÒÀËËÅ.ÀÍÀËÎ� ÝÔÔÅÊÒÀ ÁÎ�ÌÀÍÀÍà ðèñ. 6 ïðèâåäåíû ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ äëÿäâóõ çíà÷åíèé óãëà ïàäåíèÿ âîëíû â ñðàâíåíèè ñîñïåêòðîì äëÿ íîðìàëüíî ïàäàþùåé âîëíû. Äâà çíà�÷åíèÿ óãëà (23Æ è 30Æ), âûáðàííûå äëÿ ïîñòðîåíèÿñïåêòðîâ, ñîîòâåòñòâóþò ìèíèìóìó è ìàêñèìóìó êî�ý��èöèåíòà ïîãëîùåíèÿ íà äëèíå âîëíû 455 íì(ðèñ. 4). Ìû ïðîâåëè ñðàâíåíèå ýòèõ ñïåêòðîâ ñ ïðè�âåäåííîé ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé N(!) äëÿ äèýëåê�òðè÷åñêîãî îïàëà [25℄:N(!) = Xn;kz Æ �!n(kk;kz)� !� : (1:4)Çäåñü ñîñòàâëÿþùàÿ âîëíîâîãî âåêòîðà, ïàðàëëåëü�íàÿ ïîâåðõíîñòè �îòîííîãî êðèñòàëëà, óäîâëåòâîðÿ�
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�èñ. 6. Ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ â çàâèñèìîñòè îò äëè-íû âîëíû äëÿ ðàçíûõ çíà÷åíèé óãëà ïàäåíèÿ äëÿ ïÿ-òè ñëîåâ ìåòàëëî-äèýëåêòðè÷åñêîãî �îòîííîãî êðè-ñòàëëà (ïàðàìåòðû ðåøåòêè êàê íà ðèñ. 3)åò óñëîâèþ ïåðèîäè÷íîñòè è çàâèñèò îò íàïðàâëåíèÿïàäåíèÿ âîëíû:kk +Gk = !
 (sin �; 0; 0)(Gk � ñîñòàâëÿþùàÿ âåêòîðà îáðàòíîé ðåøåòêè,ëåæàùàÿ â ïëîñêîñòè xy). Ñîáñòâåííûå ÷àñòîòû!n(kk;kz) äëÿ äèýëåêòðè÷åñêîãî îïàëà âû÷èñëÿëèñü÷èñëåííî ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ðàçëîæåíèÿ ïî ïëîñêèìâîëíàì. Ñóììèðîâàíèå â �îðìóëå (1.4) âåëîñü ïîâñåì ñîáñòâåííûì ÷àñòîòàì äëÿ äàííîãî çíà÷åíèÿâîëíîâîãî âåêòîðà (ñ ó÷åòîì îáðåçàíèÿ, îïðåäåëÿ�åìîãî òî÷íîñòüþ ðàçëîæåíèÿ ïî ïëîñêèì âîëíàì)è ïî çíà÷åíèÿì ïðîåêöèè âîëíîâîãî âåêòîðà kz íàîñü z, ëåæàùèì â ïåðâîé çîíå Áðèëëþýíà ãðàíåöåí�òðèðîâàííîé ðåøåòêè. Òàêèì îáðàçîì, ïðèâåäåííàÿïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ðàññ÷èòûâàëàñü äëÿ çàäàííîãîóãëà ïàäåíèÿ âîëíû íà �îòîííûé êðèñòàëë ñ ó÷åòîìñîõðàíåíèÿ ïàðàëëåëüíîé ñîñòàâëÿþùåé âîëíîâîãîâåêòîðà kk è ýíåðãèè.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïðèâåäåííîé ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé è ñðàâíåíèÿ ñî ñïåêòðàìè ïîãëîùåíèÿ ïðåä�ñòàâëåíû íà ðèñ. 7 äëÿ äâóõ óãëîâ ïàäåíèÿ 23Æ(ðèñ. 7a) è 30Æ (ðèñ. 7á ). Ïðè ðàñ÷åòå ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé ìû ïðåäïîëàãàëè, ÷òî øàðèêè, îáðàçóþ�ùèå �îòîííûé êðèñòàëë, ÿâëÿþòñÿ äèýëåêòðè÷åñêè�ìè (" = 2:1). Òàê êàê ïðè äîáàâëåíèè ìåòàëëè÷åñêèõñåðäöåâèí, êîíòðàñò äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìî�ñòè �îòîííîãî êðèñòàëëà, îïðåäåëÿþùèé øèðèíó�îòîííûõ ùåëåé, ìåíÿåòñÿ, íåâîçìîæíî ïîëíîñòüþ691 5*
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�èñ. 7. Ââåðõó: ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ äëÿ ïÿòè ñëîåâ ìåòàëëî-äèýëåêòðè÷åñêîãî �îòîííîãî êðèñòàëëà äëÿ óãëîâ ïà-äåíèÿ � = 23Æ (a) è � = 30Æ (á ) (ïàðàìåòðû ðåøåòêè êàê íà ðèñ. 3). Âíèçó: ïðèâåäåííàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé äëÿäèýëåêòðè÷åñêîãî �îòîííîãî êðèñòàëëàîáúÿñíèòü ïîâåäåíèå ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ èññëåäóå�ìîé ìåòàëëî-äèýëåêòðè÷åñêîé ñòðóêòóðû ñâîéñòâà�ìè äèýëåêòðè÷åñêîãî �îòîííîãî êðèñòàëëà. Êîý���èöèåíò ïðåëîìëåíèÿ ìåòàëëà ÿâëÿåòñÿ êîìïëåêñ�íîé âåëè÷èíîé, ÷òî ïðèâîäèò ê ïîãëîùåíèþ, à òàê�æå çàâèñèò îò ÷àñòîòû ýëåêòðîìàãíèòíîãî èçëó÷å�íèÿ. Íà ðèñ. 7 ïîêàçàíî, êàê ìåíÿåòñÿ ïðèâåäåííàÿïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé, åñëè ó÷èòûâàòü ñðåäíåå çíà÷å�íèå âåùåñòâåííîé ÷àñòè äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàå�ìîñòè âîëü�ðàìà ~"W = 4:5 â îïòè÷åñêîì äèàïàçîíå.Õîòÿ ïèêè êðèâûõ äëÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è íå ïî�âòîðÿþò �îðìó ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ, èõ ïîëîæåíèåõîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ìàêñèìóìàìè ïîãëîùåíèÿ ìå�òàëëî-äèýëåêòðè÷åñêîãî �îòîííîãî êðèñòàëëà.Îáðàòèìñÿ òåïåðü ê ðåçóëüòàòàì èññëåäîâàíèÿðàñïðîñòðàíåíèÿ ìîíîõðîìàòè÷åñêîé ýëåêòðîìàã�íèòíîé âîëíû âíóòðè �îòîííîãî êðèñòàëëà è ååñâÿçè ñ êîý��èöèåíòîì ïîãëîùåíèÿ äëÿ íàêëîííîãîóãëà ïàäåíèÿ. Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà FDTD äëÿ äëèíûâîëíû 455 íì áûëî ïîñòðîåíî ïðîñòðàíñòâåííîåðàñïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè ýíåðãèè ýëåêòðîìàãíèò�íîãî ïîëÿ âíóòðè �îòîííîãî êðèñòàëëà äëÿ óãëîâïàäåíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèõ ìàêñèìóìó (� = 23Æ) èìèíèìóìó (� = 30Æ) ïîãëîùåíèÿ (ðèñ. 6). �åçóëü�òàòû ýòèõ ðàñ÷åòîâ ïðèâåäåíû ñîîòâåòñòâåííî íàðèñ. 8, 9 (ïîëîæåíèå ãðàíèö âîëü�ðàìîâûõ øàðè�êîâ è äèýëåêòðè÷åñêèõ îáîëî÷åê ïîêàçàíû áåëûìèêîíòóðàìè). Íà êàðòèíàõ ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòèýíåðãèè ïîëÿ â �îòîííîì êðèñòàëëå âèäíî, ÷òîâ ìàêñèìóìå ïîãëîùåíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùåì óãëóïàäåíèÿ � = 23Æ, íà äëèíå âîëíû � = 455 íì íà�áëþäàþòñÿ îñòðûå ìàêñèìóìû ïëîòíîñòè ýíåðãèè

ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ, ëîêàëèçîâàííûå ó ïîâåðõ�íîñòè ïîãëîùàþùèõ ìåòàëëè÷åñêèõ øàðèêîâ. Âòî æå âðåìÿ, ïðè óãëå ïàäåíèÿ � = 30Æ íà òîé æåäëèíå âîëíû â ìèíèìóìå ïîãëîùåíèÿ ìàêñèìóìûïëîòíîñòè ýíåðãèè ïîëÿ â êàæäîì ñëîå, íà÷èíàÿñ òðåòüåãî, ëîêàëèçîâàíû ñòðîãî ìåæäó óçëàìèðåøåòêè �îòîííîãî êðèñòàëëà.Äàííûé ý��åêò ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê íåêî�òîðûé àíàëîã ý��åêòà Áîðìàíà [26℄, èçâåñòíîãî âðåíòãåíîâñêîé êðèñòàëëîãðà�èè îáû÷íûõ êðèñòàë�ëîâ. Ý��åêòîì Áîðìàíà íàçûâàþò ðåçêîå óìåíü�øåíèå ïîãëîùåíèÿ ÷àñòè ïîòîêà ðåíòãåíîâñêîãî èç�ëó÷åíèÿ â òîëñòîì èäåàëüíîì êðèñòàëëå ïðè ëàó�ýâñêîì ïðîïóñêàíèè, ñîîòâåòñòâóþùåì äè�ðàêöè�îííûì ìàêñèìóìàì íà ðåíòãåíîãðàììå. Ýòîò ý���åêò âïåðâûå íàáëþäàëñÿ Áîðìàíîì â 1941 ã. äëÿðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé [27℄ è áûë èíòåðïðåòèðîâàíËàóý â 1949 ã. [28℄. Ïðè äèíàìè÷åñêîé äè�ðàêöèèâ óñëîâèÿõ ëàóýâñêîãî ïðîïóñêàíèÿ çíà÷èòåëüíàÿ÷àñòü èçëó÷åíèÿ ïðîõîäèò ÷åðåç òîëñòûå êðèñòàë�ëû (d � ��10 , �0 � ëèíåéíûé êîý��èöèåíò �î�òîýëåêòðè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ ñðåäû), ïðàêòè÷åñêèíå îñëàáëÿÿñü, ïðè ýòîì â êðèñòàëëå óñòàíàâëèâà�åòñÿ ïðîñòðàíñòâåííî-íåîäíîðîäíàÿ ñòðóêòóðà ïîëÿñ ìàñøòàáîì íåîäíîðîäíîñòè ïîðÿäêà ðàçìåðîâ ýëå�ìåíòàðíîé ÿ÷åéêè. Â ðåçóëüòàòå �îòîýëåêòðè÷åñêîåïîãëîùåíèå ðåçêî âîçðàñòàåò äëÿ òàêîãî ïðîñòðàí�ñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ïîëÿ, ìàê�ñèìóìû êîòîðîãî ëåæàò íà àòîìíûõ ïëîñêîñòÿõ, èïàäàåò â ïðîòèâîïîëîæíîì ñëó÷àå [8℄.Â ñëó÷àå �îòîííîãî êðèñòàëëà ðåçêîå óìåíüøå�íèå ïîãëîùåíèÿ ïðè èçìåíåíèè óãëà ïàäåíèÿ ñâå�692
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0.1�èñ. 8. Ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå àìïëèòóäû ýíåðãèè ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ â êàæäîì èç ïÿòè ñëîåâìåòàëëî-äèýëåêòðè÷åñêîãî �îòîííîãî êðèñòàëëà äëÿ ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ïîãëîùåíèÿ íà äëèíå âîëíû 455 íìè óãëà ïàäåíèÿ � = 23Æ
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0.1�èñ. 9. Ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå àìïëèòóäû ýíåðãèè ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ â êàæäîì èç ïÿòè ñëîåâìåòàëëî-äèýëåêòðè÷åñêîãî �îòîííîãî êðèñòàëëà äëÿ ìèíèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ïîãëîùåíèÿ íà äëèíå âîëíû 455 íì èóãëà ïàäåíèÿ � = 30Æòà ìîæåò áûòü âûçâàíî àíàëîãè÷íûì ý��åêòîì.Ìàêñèìóìû ïëîòíîñòè ýíåðãèè ïîëÿ äîëæíû ïî�ïàäàòü íà ïîãëîùàþùèå (ìåòàëëè÷åñêèå) óçëû ðå�øåòêè ïðè íåêîòîðûõ ðåçîíàíñíûõ çíà÷åíèÿõ äëè�íû âîëíû è óãëàõ ïàäåíèÿ, îòâå÷àþùèõ ìàêñèìó�ìàì ïîãëîùåíèÿ, è, ñîîòâåòñòâåííî, ëåæàòü ìåæäóïîãëîùàþùèìè óçëàìè äëÿ ìèíèìàëüíûõ çíà÷åíèéêîý��èöèåíòà ïîãëîùåíèÿ.Èìåííî òàêîå ïîâåäåíèå ïîëÿ âíóòðè �îòîííîãîêðèñòàëëà ìû íàáëþäàåì â ÷èñëåííîì ýêñïåðèìåíòåíà ðèñ. 8, 9. Õîðîøî âèäíî, êàê òàêàÿ êàðòèíà ðàñ�ïðåäåëåíèÿ ïîëÿ �îðìèðóåòñÿ ïðè ïðîäâèæåíèè âãëóáèíó �îòîííîãî êðèñòàëëà: íà ðèñ. 9 âèäíî, ÷òî âïåðâûõ äâóõ ñëîÿõ ÷àñòü ýíåðãèè ýëåêòðîìàãíèòíî�ãî ïîëÿ âñå åùå ëîêàëèçîâàíà ó ïîâåðõíîñòè ìåòàë�ëè÷åñêèõ øàðèêîâ, îäíàêî ê òðåòüåìó ñëîþ, êàðòè�íà ñòàáèëèçèðóåòñÿ, è ïîëå ïðàêòè÷åñêè ïîëíîñòüþâûòåñíÿåòñÿ èç äèýëåêòðè÷åñêèõ îáîëî÷åê.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî, êàê è â ñëó÷àå ý��åê�òà Áîðìàíà äëÿ ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ, óìåíüøå�íèå ïîãëîùåíèÿ â ñëó÷àå �îòîííîãî êðèñòàëëà íà�áëþäàåòñÿ âî âòîðîì ïîðÿäêå äè�ðàêöèè íà ñåìåé�ñòâå êðèñòàëëè÷åñêèõ ïëîñêîñòåé (�111), ëåæàùèõ

ïîä óãëîì 70.52Æ ê ïîâåðõíîñòè. �åçêîå èçìåíåíèåïîãëîùåíèÿ âèäíî íà ðèñ. 6 äëÿ íàêëîííî ïàäàþ�ùåé âîëíû â ðàéîíå � = 425 íì äëÿ � = 23Æ è� = 455 íì äëÿ � = 30Æ. Â ýòîì ñëó÷àå ðåàëèçó�åòñÿ ãåîìåòðèÿ Ëàóý, ïðè êîòîðîé îòðàæåíèå ïî÷òèíóëåâîå, à êîý��èöèåíò ïðîõîæäåíèÿ T âîçðàñòàåòîò T = 0 äî T = 0:46. Áîëåå äåòàëüíî ýòîò ý��åêòìîæíî óâèäåòü ïðè ñðàâíåíèè îáëàñòåé ïàäåíèÿ ïî�ãëîùåíèÿ íà ðèñ. 3á è âîçðàñòàíèÿ ïðîõîæäåíèÿ íàðèñ. 3â. Òàêèì îáðàçîì, è â ñëó÷àå ïîãëîùàþùåãî�îòîííîãî êðèñòàëëà íàáëþäàåòñÿ àíîìàëüíîå ïðî�õîæäåíèå, ñâÿçàííîå ñ âîçíèêíîâåíèåì ñòîÿ÷åé âîë�íû ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ â ñòðóêòóðå �îòîííîéðåøåòêè è ïåðåðàñïðåäåëåíèåì åå ïó÷íîñòåé è óç�ëîâ ïðè íåáîëüøîì èçìåíåíèè óãëà ïàäåíèÿ âîëíû(ðèñ. 7, 8). 6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî èçìåíåíèå óãëà ïàäåíèÿýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ íà ïîâåðõíîñòü �îòîííîãîêðèñòàëëà â óçêîì äèàïàçîíå íà îïðåäåëåííîé äëèíåâîëíû, ïðèâîäèò ê ãëîáàëüíîé ïåðåñòðîéêå ïðî�693
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