Ceské vysoké uceni technické v Praze

Fakulta jaderna a fyzikalné inzenyrska

Katedra fyzikalni elektroniky

Modelovani nelokalni plazmonické interakce

DIZERTACNI PRACE

Vypracoval: Ing. Milan Burda
Skolitel: prof. Dr. Ing. Ivan Richter
Skolitel specialista: Ing. Pavel Kwiecien, Ph.D.
Rok: 2023






Prohlaseni

Prohlasuji, ze jsem predlozenou praci vypracoval samostatné a ze jsem uvedl veskerou
pouzitou literaturu.

Praha, 31. brezna 2023 Ing. Milan Burda

iii



Podékovani

Timto bych velice rad podékoval predné profesorovi Ivanu Richterovi za trpélivost, cas,
podporu, cenné pripominky a odborné diskuze, které mi pfi praci na této dizertaci velmi
pomohly. Dale bych téz rad podékoval doktoru Pavlu Kwiecienovi za podnétné rady tyka-
jici se implementace zde diskutovanych modeltt do matematického softwaru. Mnohokrat
také dékuji inzenyru Filipu Havlovi za pomoc pfi feSeni technickych zalezitosti s texto-
vym editorem. Rad bych taktéz vyjadril podékovani za to, ze prace na této dizertaci byla
finanéné podporena z projektii:

Projekt GACR, (21-05259S): 07/2021—06/2024 Nanostructured multilayers with cont-

rolled plasmonic response for sensor applications and quantum technologies

Projekt GACR (19-00062S): 01/2019—06/2022 Advanced functionalities in subwavelen-
gth photonic and plasmonic structures

Projekt GACR. (16-00329S): 01/2016—12/2018 Novel effects and functionalities in subwa-
velength guided-wave photonic structures

Projekt Centrum pokrocilych aplikovanych ptirodnich véd (CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/-
0000778 - MSMT, Evropské strukturalni a investi¢ni fondy, Operaéni program Vyzkum,
vyvoj a vzdélavani) 01/2018—06/2023

GACR Projekt excelence (P205/12/G118): 01/2012—12/2018 Nanobiophotonics for fu-
ture health care

Projekt MSMT (COST MP1403 - Nanosclae quantum optics - LD15075): 20152017
Novel plasmonic and metamaterial nanoscale structures

Projekty Studenské grantové soutéze (SGS 22/185/OHK4/3T/14) Podpora studentského
vyzkumu fotonickych nanostruktur, laserového plazmatu a kvantovych technologii II,
(19/192/OHK4/3T/14) Podpora studentského vyzkumu fotonickych nanostruktur, lase-
rového plazmatu a kvantovych technologii a (16/248/OHK4/3T/14) Vyzkum optickych
(nano)struktur a laserového plazmatu

Ing. Milan Burda

iv



Ndzev prdce:
Modelovani nelokalni plazmonické interakce

Autor: Ing. Milan Burda

Doktorsky studijni program: Aplikace prirodnich véd

Obor: Fyzikaln{ inzenyrstvi

Druh price: Dizertac¢ni prace

Skolitel: prof. Dr. Ing. Ivan Richter
Skolitel specialista: Ing. Pavel Kwiecien, Ph.D.
Abstrakt:

Se zdokonalujicimi se technologiemi vyroby kovovych nanostruktur a na nich zalozenych
aplikaci vznika soucasné potreba vyvoje presnéjsich simula¢nich modeld zahrnujicich ne-
lokalni efekty. Na pomezi mezi kvantovym a klasickym popisem interakce elekromagnetic-
kého (EM) pole s plazmonickym materidlem zaujim4 zésadni roli pravé popis nelokalnich
procesu. Z tohoto duvodu je tato prace zaméfena na zminénou problematiku nelokalni
interakce. Pozornost je zde vénovana klasifikaci moznych nelokalnich odezev, hydrodyna-
mickému (HD) modelu a jeho modifikacim, téz analytickym vypoc¢tum interakce EM pole
se zédkladnimi plazmonickymi strukturami. V této praci je podrobnéji rozebran pripad
interakce rovinné EM vlny se sférickou kovovou ¢astici. Pro tuto geometrii je zde uveden
postup TeSeni interakce definované HD modelem. Rovnéz jsou také navrzeny mozné mo-
difikace HD modelu, které by zohlednovaly i hypotetické jiné varianty utlumu indukované
proudové hustoty. Uvazované modely jsou doplnény o vybrané vypocty poli a ic¢inného
prurezu extinkce pro sférickou ¢astici. V navazujici kapitole je podrobné odvozena preno-
sova matice resici HD model planarni kovové vrstvy, ktera interaguje s dopadajici rovinnou
vlnou o transverzalné-magnetické polarizaci (TM). Pro zminénou konfiguraci TM rovinné
viny a kovové vrstvy jsou také zjistény priblizné rozsahy dilezitych parametrii, pii nichz
je nelokalni odezva nejsilnéjsi. Z téchto dvou prikladiu podrobnéji rozebranych v této
praci vyplyva, ze samotny projev nelokalni interakce je zna¢nou mérou podminén tvarem
zkoumané struktury. Toto tvrzeni je mozné vyvodit naptiklad z geometrii zkoumanych
v praci. Pro sférickou castici napriklad plati, ze vykazuje modry posuv hlavniho rezo-
nan¢niho maxima, zatimco rovinnd kovova vrstva se vyznacuje naopak rudym posunem
Vysledky tvori zdklad jednak pro zpresnéni klaickych modeli a jednak pro prechod ke
kvantové plazmonice.

Klicovd slova: Povrchovy plazmon-polariton, rezonance povrchového
plazmonu, nelokalni interakce, hydrodynamicky model
(HD), modry posuv, Lindhardiav model, kovovd nano-
Castice, longitudinalni elektrické pole, transverzalni elek-
trické pole



Title:
Modeling of nonlocal plazmonic interaction

Author: Ing. Milan Burda

Abstract:

With the advancement of metal nanostructure manufacturing technologies and their ap-
plications, there is a need to develop more accurate simulation models including those co-
vering non-local effects. Between the quantum and classical description of the interaction
of the electromagnetic (EM) field with a plasmonic material, the description of nonlocal
processes plays a crucial role. For this reason, this Dissertation thesis is focused on the
above mentioned issue of non-local plasmonic interaction. It includes classification of po-
tential non-local responses, hydrodynamic (HD) model and its modifications, and also the
model of analytical calculations of EM field interaction with basic plasmonic structures.
In this thesis, the case of interaction of a planar EM wave with a spherical metal par-
ticle is discussed in more detail. For this geometry, we have elaborated the procedure for
solving the interaction defined by the HD model. Additionally, possible modifications of
HD model are proposed, which would take into account also hypothetical other variants
of attenuation of induced current density. The considered models are supplemented with
selected field calculations and the extinction cross sections for the spherical particle. In
the next chapter, the transmission matrix approach, solving the HD model of a planar
metal layer, which interacts with the incident plane wave on transverse-magnetic polari-
zation (TM), is analysed in detail. For the TM plane wave and metal layer configuration,
approximate ranges of important parameters, at which the non-local response is stron-
gest, are also found. These two examples discussed in more detail in this thesis show
that the manifestation of the non-local interaction is largely determined by the shape or
more generally morphology of the structure under investigation. This can be deduced, for
example, from the geometries examined in the thesis, for a spherical particle, it exhibits
a blue shift of the main resonant maximum, whereas a planar metal layer is characterized
by a red shift of the resonance. The achieved results described in this thesis gives, in my
opinion, a good foundation for the further follow-up research.

Key words: Surface plasmon-polariton, surface plasmon resonance, nonlocal inter-
action, hydrodynamic model, blue shift, Lindhard theory, metalic nano-
particle, longitudinal electric field, transverzal electric field
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Uvod

Plazmonika je rychle se rozvijejici multidisciplinarni obor, kde se prolinaji znalosti z elek-
trodynamiky, kvantové fyziky, fyziky pevnych latek nebo také biologie a mediciny ve vy-
voji bio-medicinskych aplikaci. Vyvoj plazmoniky 1ze nejsnéze ilustrovat na problematice
popisu lokalizovaného plazmonu, na kterém lze nastinit potreby stale presnéjsich mo-
deli. Nejjednodussim prikladem, ktery poslouzil jako matematické zduivodnéni existence
lokalizovaného plazmonu, byl ptripad kovové castice v dielektrickém prostiedi interagu-
jici s rovinnou vlnou. Kvili zjednoduseni byl uvazovan pripad, kdy je Castice podstatné
mensi, nez je vinova délka dopadajici rovinné viny. Po zavedeni tohoto omezeni je mozné,
misto presného reseni Maxwellovych rovnic, resit Laplaceovu rovnici pro skaldrni poten-
cidl elektrického pole [1]. Z této ulohy oznacované jako kvazistatickd aproximace vyplynuly
zajimavé vysledky v podobé Frohlichovy rezonancéni podminky ¢i kvalitativniho posou-
zeni miry rozptylu ¢astice vidi jeji velikosti. Uloha v8ak méla také své nedostatky, nebot
nemohla byt aplikovana na castice, jejichz primér byl v faddu vinovych délek dopadaji-
ciho zareni a vétsich, nebot pri této konfiguraci se projevuji retardacni efekty spojené s
nerovnomeérnym rozlozenim pole uvniti castice.

Tyto nedostatky byly odstranény nalezenim presného feseni Maxwellovych rovnic popi-
sujicich interakci rovinné viny se sférickou ¢astici. Prvni prace v niz byly odvozeny vztahy
pro G¢inné prufezy absorpce, rozptylu ¢i jejich souctu oznacovaném jako extinkce, byla pu-
blikovana v roce 1908 a v literature je oznac¢ovana jako Mieho teorie [2]. Jakkoliv je Mieho
teorie uspésna, z teoretického hlediska mé téz své nedostatky. Ty se tykaji predevsim de-
finovani okrajovych podminek ¢i skutecnosti, ze v pripadé kovové castice nezohlednuje
efekty spojené s vybuzenim excitont v dielektrickych materidlech ¢i indukovanym prou-
dem a ndbojem v pripadé kovu. Zminéné efekty jsou procesy tzce svazané s materialovymi
vlastnostmi a nelze je obsdhnout pouze jednou rovnici v podobé vinové rovnice siteni elek-
tromagnetického pole. Jiz v Sedesatych letech byla budovana teorie popisu dielektrickych
materialt zpresnujici interakci dielektrika s dopadajici vlnou v blizkosti excitonové spek-
tralni ¢éary [3]. Za tohoto predpokladu se musi brat v tivahu prenos energie v krystalu
dielektrika nejenom pomoci elektromagnetické viny, ale také excitaci elektron-dérového
paru (excitonu). To méa za nasledek, ze veli¢ina polarizovatelnosti daného materidlu je
disperzné zavisla nejenom na vlnové délce, ale nové také na vlnovém cisle.

Materialy, které projevuji disperzi zavislou na vlnovém cisle, jsou oznacovany jako nelo-
kaln{ prostfedi ¢ prostiedi s prostorovou disperzi. Reseni interakce nelokalniho materidlu
s elektromagnetickou vlnou vSak znamend, ze krom Maxwellovych rovnic je treba klasicky
model doplnit o rovnice fyzikalniho procesu, ktery vytvari nelokalni chovani materialu.
Tyto dodateéné rovnice jsou pri¢inou existence dalsich viln (feseni), coz ma za néasle-
dek, ze okrajové podminky pro klasicky pfipad (spojitost tecnych slozek elektrického E a
magnetického pole H) nejsou jiz dostacujici. Diskuze ohledné vhodnych okrajovych pod-
minek pro nelokalni dielektrika probihala v sedmdesatych letech a bylo navrzeno nékolik
moznych typt okrajovych podminek pro rizné druhy materiala [4-6]. Nésledné bylo expe-

1



Uvod

rimentalné zjisténo, ze lze vybudit povrchové polaritony-excitony evanescentni vlnou pri
totalnim odrazu v blizkosti polaritonové-excitonové ¢ary daného dielektrického materialu.
Excitace zminénych kvazic¢astic se projevuje jevem zeslabeni totdlniho odrazu ,attenuated
total reflection® v literatufe oznacovanym zkratkou (ATR) [7,8]. Na dfive vybudovany
teoreticky zaklad a na experimentalni méreni navazuji prace, zkoumajici vhodnost volby
dodatecnych okrajovych podminek na vypocty spektralni zavislosti reflektivity dielektric-
kych ¢i polovodic¢ovych materidlu v ruznych rozsazich vinovych délek [9]. Typ okrajovych
podminek je kuprikladu zavisly na predpokladu, ze na povrchovém rozhrani dochézi k
elastickému ¢i neelastickému rozptylu excitonu [9].

Soubézné s budovanim presnéjsich modeli popisu interakce EM pole s dielektrickymi
strukturami bylo zaméfeno 1usili i na nalezeni vhodnéjsich modelt pro kovové castice,
nebot dielektrickd aproximace vlastnosti kovu, jez byla vyuzita napriklad v Mieho teo-
rii, je principidlné nedostacujici. Jednim z prvnich zamért byla snaha o adekvatni popis
mechanismu interakce sférickych ¢dstic podstatné mensich rozméru, nez je vlnova délka
dopadajici rovinné viny, jejichz disledkem je inverzné se rozsirujici absorp¢ni maximum v
oblasti rezonanc¢ni frekvence vzhledem k velikosti ¢astice. Dle [10] je klasické zduvodnéni
opirajici se o fenomenologicky definované vztahy mezi volnou drahou elektronu, inter-
akcéniho ¢asu a vodivosti v rozporu s kvantové-mechanickym pohledem. Hlavnim efektem
ovliviujicim dtlum kmita elektronového plynu ¢i polositku maxima absorpce by mély byt
energetické prechody mezi médy plazmatu, jez jsou zavislé na velikosti ¢astice a energe-
tickymi stavy jednotlivych elektront. Posledné jmenovany kvantové-mechanicky model,
jak se lze do¢ist v [11], nebyl ispésné dofesen z diuvodu jisté nekonzistentnosti.

Nésledné byly hledany i jiné moznosti popisu. Jednou z vhodnych cest se jevilo vyuziti
hydrodynamického modelu (HDM) [12], pficemz se ukazalo, ze je HDM vhodnym né-
strojem pro popis nelokdlniho chovani kovu. Vyhodou tohoto semi-klasického ptistupu je
predevsim to, Ze je oproti plné kvantovému jednodussi, a tak lze aplikovat mnohé postupy
standardni elektrodynamiky. V pfipadé interakce rovinné vlny s vybranymi geometrickymi
Gtvary je mozné ziskat i analyticka feseni. Vyzkum v této oblasti vSak probiha do soucas-
nosti. Jakkoliv byla moznost aplikace HDM, jakozto jednou z cest, jak zkoumat nelokalni
interakce nanostruktury s elektromagnetickou vlnou, diskutovdna pomérné davno, cela
rada otdzek pretrvava doposud. Navic postupy jakymi je mozné HDM aplikovat nejsou
zcela primocaré. Dalsim efektem je diftize elektront z mist s vysokou hustotou do mist
ve struktufe s nizsi hustotou elektronového plynu. Tento jev vlastné narusuje proces vl-
néni elektronového plynu. Zapocitanim téchto dvou efektt difize a utlumu lze elegantné
provést modifikaci HDM [13].

Jednim z hlavnich projevi nelokalni interakce kovovych nanostruktur je oslabeni inten-
zity elektrického pole predevsim v okoli ostrych rozhrani materidlu a existence modrého
posuvu hlavniho rezonanéniho maxima, pricemz velikost tohoto posuvu je funkei velikosti
castice.

Posledné jmenovany jev se podafilo i experimentdlné ovérit [14]. Nicméné simulacemi
zjisténd velikost modrého posuvu je zavisla i na dalsich fyzikalnich jevech. Kuptikladu lze
zminit efekt zdvislosti ttlumu elektronového plynu na velikosti kovové nanocéstice, jez ma
pri¢inu v rozptylu elektronti na jejim povrchu. V literatufe je oznacovan jako Kreibigtv
¢i Landaav atlum.

Dtlezitou roli muze hrat jev oznacovany jako ,spill out® efekt, tedy to, ze elektrony kovu
se mohou s nenulovou pravdépodobnosti nachazet mimo hranice kovu. To se projevi zmé-



nou permitivity v blizkém okoli rozhrani kovu. Velmi vyznamnym jevem, jenz je velmi
uzce svazan se ,spill out“ efektem je kvantové tunelovani mezi dvéma blizkymi nano-
strukturami, jejichz vzdalenost je mensi nez 1 nm. V rezimu tunelovani mohou elektrony
z jedné struktury prechizet do druhé. Oproti klasickym vypoc¢tam, vychazejicich pouze
z Maxwellovych rovnic, zahrnuti jevu tunelovani vede k fyzikdlné prijatelnéjsim vysled-
kiim. Konkrétné elektrické pole je mezi nanostrukturami podstatné slabsi a navic nastava
modry posuv hlavniho rezonanéniho maxima [15,16].

Struc¢ny vyhled aplikaci moderni plazmoniky

Zde zminéné nejvyznamneéjsi efekty, jez byly postupem casu ovéfovany a uvazovany, jednak
zpresnovaly soucasné popisy interakci a jednak jsou soucasné inspiraci pro mnohé aplikace
a naopak. Simulace, které jsou nutné pro navrh zamyslenych aplikaci, by mély zahrnovat
nelokalni a kvantové efekty, aby byly tispésné a co nejpresnéji naladény cilené vlastnosti
struktury materidlu ¢i vyvijeného zarizeni. Vyuziti unikatnich vlastnosti plazmonickych
materialt je obsahem mnoha studif v riznych oblastech. Jednim takovym smérem je vy-
voj nejruznéjsich chemickych a biologickych senzorti, jejichz funkce muze byti zalozena
na riznych fyzikalnich procesech. Senzory mohou pracovat na zakladé vybuzeni takzvané
wsurface plazmon resonance“ (SPR), tedy povrchové plazmonové rezonance, a to jak v
pripadé lokalizované varianty rezonance ,localized surface plazmon resonance“ (LSPR),
tak v situaci kdy jsou uplatnény vlastnosti sitivého typu plazmonové rezonance ozna-
Cované jako ,surface plazmon-polariton“ (SPP), tedy povrchovy plazmon-polariton [17].
Existuje vsak i celd skala moznych navrhi senzoru vychézejicich z pokrocilych konstrukei
a simulaci. Prikladem mohou byt senzory mimoradné optické transmise ,extraordinary
optical transmission“ (EOT) v pripadé nano-strukturované metalické vrstvy ve formé pole
dér [18] ¢i interferometrické senzory [19].

Na ponékud odlisném principu funguji spektroskopické aplikace, kde hlavni roli hraje
mechanizmus nazvany ,surface-enhanced Raman scattering® (SERS), tedy povrchové ze-
sileny Ramanovuv rozptyl [20]. Velikost rozptylu je velmi zavisld na intenzité elektric-
kého pole, které muze byt vyznamné ovlivnéno nelokalnimi jevy [21]. Dal$im vyznamnym
uplatnénim jevu plazmonové rezonance je oblast vyvoje plazmonovych laserii v literature
oznacovanych jako SPASER, které by mohly nalézt velké vyuziti v oblastech jako je op-
tickd komunikace, biomedicinské aplikace ¢i v novych moznostech tykajicich se uchovavani
dat. Jak se vSsak ukazuje, je nutné i zde pocitat s tim, ze nelokalni interakce mutze hrat
vyznamnou roli [22,23].

Casto zmifovanym smérem vyzkumu v souvislosti s oborem plazmoniky je vyvoj téin-
néjsich a cenové dostupnéjsich solarnich clankt. K dosazeni vyssi ic¢innosti je nutné do-
cilit vyssi absorpce fotonu v materidlu, ¢ehoz se dosahuje nékolika moznymi pristupy. Je
mozné vyuzit kovovych nanostruktur, které mohou vytvaret rozptylovou vrstvu, nebo se
rezonanc¢né zesili absorpce diky lokalizované plazmonové rezonanci. Dalsim z moznych
pristupu je napriklad cileny navrh geometrie spodni kovové vrstvy tak, aby se dopadajici
zéfeni efektivné ménilo ve vazané médy pole uvniti polovodicové vrstvy [24,25]. Z to-
hoto kratkého vyctu nékterych aplikaci plazmonickych materiala je zrejmy velky vyznam
oboru plazmoniky ve vyvoji novych technologii, ale také je patrnd nutnost presnéjsich
popist zohlednujicich v minulosti zanedbavané jevy.

Tato prace je zamérena predevsim na nejnovéjsi metody a poznatky popisu nelokdlnich
jevi, uvadi nékterd zobecnéni HDM tykajici se ttlumu elektronového plynu a prinasi
téz analytickd TfeSeni interakce pro jednoduché struktury, konkrétné sférickou cCastici a
soustavu jedno-dimenziondalnich plandrnich dielektricko-kovovych vrstev.



Uvod

Cile a struktura textu dizertace

Cile této prace spadaji do oblasti moderni plazmoniky, je potfeba nelokalniho popisu jako
prostiednika mezi lokalnim a kvantovym popisem jevu mezi kovovymi strukturami.

Cilem je predevsim prozkoumat moznosti popisu nelokalnich jevi, pro vybrané geome-
trické struktury zdokumentovat hlavni kroky odvozeni nelokalnich modela, tyto modely
aplikovat k simulaci dulezitych fyzikalnich veli¢in a obdrzené vysledky strucné okomen-
tovat.

Cile této prace byly shrnuty do nékolika stru¢nych bodii:

1. Objasnit teoreticky zaklad Lindhardova modelu kovu a posoudit jeho mozné vyuziti
pro modelaci nelokalnich jevli zasahujicich do oblasti kvantovych jevi, nebot se zda byt
relevantnim k popisu jevii odehrdvajicich se na samotném rozhrani kovu a okolniho pro-
stfedi.

2. Provést obecnou klasifikaci moznych matematickych forem nelokalnich HD modeli
a poukazat na jejich feseni jako zdklad pro moznost vyuziti podkladi pro potencidlni
navazujici vyzkum.

3. Analyzovat z teoretického hlediska v obecné formeé vsechny mozné typy nelokédlni odezvy
dle typu fidici diferencidlni rovnice proudové hustoty v modelu HDM.

4. Posoudit moznosti zobecnéni HDM, a to konkrétné zamérenim se na tutlumovy clen,
zvazit tak zahrnuti radia¢niho ¢i viskézniho tlumeni proudové hustoty jako analogie k
viskéznimu utlumu v kapalinach.

5. Navrhnout analyticky nelokalni model ptesného feseni HDM pro izolovanou kovovou
vrstvu. Vytvorit analyticky nelokalni model pro tenkou kovovou vrstvu v podobé zobec-
néni metody prenosové matice a dale provést analyzu nelokalni odchylky zvolené velic¢iny
vhodné k charakterizaci reflektance kovovych vrstev.

6. Analyzovat nelokalni odezvu kovové dvojvrstvy. Jedna se o novy typ struktury, ktery
cile, nebof 1ze ocekavat zajimavé chovani pri vzajemné interakci dotykajicich se kovovych
nelokélnich materialu.

7. Navrhnout teoreticky model, ktery by popisoval periodickou binarni miizku s nelokal-
nimi kovovymi elementy. Popis bude zalozen na zobecnéni RCWA metody, a to i v pripadé
ze se dotyka vicero nelokalnich segmentt mrizky, ¢i je celd miizka slozena vyhradné z ne-
lokélnich segmentu.

Text této prace je ¢lenén do Sesti kapitol. V prvni kapitole je detailné odvozena Lindhar-
dova teorie elektronového plynu, jez vychazi z zelé modelu. Odvozeni nabizi hlubsi vhled
do fyzikalni podstaty kvantové povahy permitivity prostfedi. A mizZe se stat cennym pro
navrhy modeli vychazejicich z teoretického zakladu Lindhardovy teorie. Obsahem druhé
kapitoly je klasifikace rtiznych typa nelokalni odezvy materidlu. Zminén je popis z po-
hledu Fourierova prostoru vlnovych ¢isel, vyrazna ¢ast je vSak zaméfena na formulaci ve
standardnich prostorovych soutradnicich a to z praktického dtvodu, ze takovyto postup lze
primo vyuzit pro odvozeni konkrétnich modelt a nasledné hledani interakce plazmonické
struktury s dopadajici EM vlnou. Ve tfeti kapitole je uveden hydrodynamicky model a



nékteré jeho modifikace. Ve ¢tvrté kapitole je uvedena nelokalni interakce kovové sférické
castice s dopadajici EM vlnou. Nejprve je ve stru¢nosti uvedena Mieho teorie, nebot lze z
této teorie vychéazet pri odvozeni nelokalnitho modelu kovové sférické castice jakozto reseni
HDM. Déle jsou navrzeny modifikace HDM tak, aby mohl byt do modelu zaveden titlum,
kterym by bylo zohlednéno pripadné radiac¢ni a viskézni tlumeni elektronového plynu. Na-
sledné jsou porovnany vybrané simulace i¢innych prifezi extinkce a elektrického pole pii
interakci stiibrné a zlaté ¢astice s rovinnou vlnou. Paté kapitola je vénovana nelokalnimu
modelu rovinné kovové vrstvy a dvojvrstvy, ktera interaguje s dopadajici rovinnou vlnou.
Zékladem tohoto modelu je opét HDM. Reseni tlohy je hleddno v podobé pienosové ma-
tice, z niz lze nasledné odvodit reflexni a transmisni koeficienty, jejichz spektralni pribéhy
jsou cenné pro analyzu vlastnosti kovové vrstvy. Pro vybrané parametry dopadu rovinné
EM vlny a tloustky zlaté i stiibrné vrstvy jsou uvedeny spektrdlni pribéhy zminénych
reflexnich a transmisnich koeficientli, a jsou porovnany s jejich variantami odvozenymi
standardni cestou z klasické elektrodynamiky. Sesta kapitola byla zaméfena na nelokalni
modifikace fourierovské modalni metody. V kapitole se vénujeme tloham na vlastni ¢isla
jak pro longitudinalni, tak pro transverzalni pole a zdroven pro rizné typy binarnich mri-
zek. Tato prace je zakoncena zavérem, v némz jsou strucné shrnuty dosazené vysledky a
nastinény dalsi mozné sméry vyzkumu.






KAPITOLA

Kvantovy pohled na elektronovy
plyn

Cilem této kapitoly je uvedeni zdkladnich myslenek, na kterych jsou vybudovany nékteré
kvantové mechanické modely permitivity kovu a blizkého okoli rozhrani kovu. Kvantovy
pohled na dany problém je velice cenny, nebot nam umoznuje dalsi mozny vhled na
problematiku nelokalni disperze, z ¢ehoz lze nasledné vychézet pti porovnani HD modelu
s kvantovym. Nebo ndm miize naznacit cestu, jak je mozné pozménit a vylepsit HD model
nebo samotny kvantovy model.

1.1 Strucny prehled kvantové plazmonickych jevi

Kvantové jevy se odehravaji pfevazné na povrchu nanoéastic. Cim je ¢dstice mensich
rozmeérl, tim je povrch vétsi vici objemu. A tim roste vyznam kvantovych jevi. Pro ilu-
straci zdkladnich rezimu interakci poslouzi nasledujici obrazek 1.1 prevzaty z [16], kde
jsou schématicky znazornény tii zdkladni trovné odezvy vzhledem ke vzdélenosti kovo-
vych sférickych ¢astic dimeru. Klasicky rezim popisu lze pouzit pro ¢astice vétsich rozmeéra
nez 10 nm, a zdroven pokud je jejich vzadjemnd vzdédlenost vétsi nez 5 nm (na obrizku
vpravo). Prostfedni ¢dst obrazku naznacuje, ze pokud se vzdalenost mezi ¢asticemi di-
meru pohybuje v rozmezi 1 az 5 nm, pak se objevi nelokdlni jevy, které zapri¢ini zménu
rozloZeni povrchového naboje, coz se projevi v jiné efektivni vzdalenosti ¢astic dimeru.
S timto jevem tzce souvisi i takzvany ,spill out® efekt (,vyliti“), jenz je dusledkem
kvantové povahy elektronu. Ten muze s jistou pravdépodobnosti prekonat potencidlovou
bariéru vdzanou na geometrickou hranici ¢astice [26,27], kdy se elektrony kovu mohou s
nenulovou pravdépodobnosti nachézet mimo hranice kovu. To se projevi zménou permi-
tivity v blizkém okoli rozhrani kovu, coz ve svém dusledku maze mit vyznamny vliv na
zménu ucinného prirezu extinkce a také na velikost pole v okoli dané struktury [27,28].
Délka spill-out efektu je charakterizovana Feibelmanovymi parametry d (typicky nékolik
angstromu) [29-31]. O numericky popis nelokdlniho chovani kovu a spill out efektu se
snazi ,,Self-Consistent“ hydrodynamicky model (SC-HD) [26, 32-34].
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Obrazek 1.1: Znézornéni prechodu mezi rezimy interakce v zavislosti na vzdalenosti mezi kovo-
vymi nanocasticemi [16]

Dalsim rezimem zobrazenym na obrazku 1.1 vlevo je pripad, kdy je vzajemna vzdalenost
¢astic dimeru mensi nez 1 nm. Za takovéhoto usporadani se musi jiz pocitat s kvantove
fyzikalnimi procesy tunelovani elektronu, coz vlastné vyusti v propojeni elektronovych ob-
lakt volnych elektrond na hranici obou ¢astic. Nejspise nejjednodussi moznosti, jak tento
rezim interakce analyzovat, aniz by se musely Tesit kvantové mechanické simulace celé
struktury, je vyuziti semi-klasického pristupu. V posledni dobé je v této souvislosti casto
diskutovan takzvany ,Quantum Corrected Model“ (QCM) [15,35]. Stézejni ¢asti tohoto
modelu je nahrazeni oblasti tunelovani elektront mezi dvéma kovovymi nanostrukturami
fiktivnim vodivym materidlem o definovanych vlastnostech tak, aby bylo mozné provadét
simulace interakce nanostruktur jiz jen jako feseni klasické (nelokédlni) EM tlohy. QCM
obsahuje nékolik dil¢ich krokt. Jednim z nich je nalezeni vystupniho potencialu elektronu
vytvarejiciho energetickou barieru pro tunelujici elektron na rozhrani kovu a obklopuji-
ciho prostiedi dané kovové struktury. V této praci se budeme struéné zabyvat kvantovym
pohledem na elektronovy plyn (na obrazku vpravo). Stézejni vSak pro nasi préaci je po-
pis nelokalnich jevu, které predstavuji jistého prostfednika mezi lokalnim a kvantovym
popisem interakei mezi kovovymi nanocasticemi (na obrazku vlevo a uprostied).

Pomérné zajimavou otazkou je rychlost atlumu médt pole uvniti nanocastice. Vyznamnou
tlohu pfi tom hraje ttlum vychazejici z kvantovych déjit na rozhrani ¢astice a okolniho
prostiedi oznacovany jako Landatv ttlum [36], projevujici se naristem ttlumu v oblastech
zesileného pole [37]. Celkovy ttlum je vétsi pro mensi ¢éstice, nebot maji i vétsi povrch
vzhledem ke svému objemu. Obecné se povazuje za plivod tohoto dtlumu proces zaniku
plazmont, jejichz vlnovy vektor prekracuje hodnotu w/vp, kde vp je Fermiho rychlost. V
takovém piipadé se plazmony rozpadaji na elektron-dérové pary [38,39].

Jednim z jevii, které téz stoji za zminku, je takzvany ,,Quantum size effect*, tedy kvantovy
jev svazany s velikosti kovové ¢dstice. Na mikroskopické trovni jiz vodivostni pas prestava
byt spojitym a dochazi k jeho rozstépeni na diskrétni energetické hladiny. To mé vsak
za nasledek, ze prestavaji platit bézné zavedené vztahy pro permitivitu kovu, vlnova
délka rezonan¢niho maxima vykaze vyrazny modry posuv a také dojde k rozsireni oblasti
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rezonance [40].

Dokladem o kvantové povaze povrchového plazmonu je téz vlastnost oznacovand jako
sentaglement“, tedy jako provazanost. Prikopnickou praci v této oblasti vyzkumu byl
experiment, kdy byly vytvoreny polarizacné provazané fotony, které nasledné interagovaly
se zlatym filmem v podobé periodické miizky s dirami subvlnovych rozméri. Béhem
experimentu bylo prokazano, ze fotony, které nezanikly a tcastnily se konverze z fotonu
do povrchového plazmonu a z plazmonu zpét na foton, si zachovavaly ve velké mire svoji
puvodni polarizaéni propletenost [41].

Kvli lepsimu pochopeni kvantové-plazmonickych jevi vznikd potieba vyvoje novych po-
stupli a metod, které by umoznovaly tyto procesy uc¢inné analyzovat. V posledni dobé se
jako jedna z moznych cest jevi popis zaloZzeny na kvantovani plazmonu-polaritonu, avsak
neni zde jednoznacny postup, jak k tomu dojit. Nabizi se nékolik moznosti, napriklad
kvantovani provést diskretizaci klasickych médu poli uvniti struktury, nebo vyuzit po-
stup korespondence mezi vektorovym potencidlem a anihila¢nimi, respektive krea¢nimi
operatory [42,43]. Z hlediska rigoréznosti a konzistence analyzy uvazované struktury je
ale nejvyhodnéjsi vyuzit teorii funkciondlu hustoty (DFT) [44,45]. Kvili obrovské vypo-
¢etni narocnosti, a tedy omezeni velikosti baze (po¢tu bézovych funkei) neni DFT metoda
pro kovy nejvhodnéjsim ndstrojem [46,47]. Z tohoto pohledu i pro zde uvadéné ucely se
jevi jako vhodné zabyvat se zelé modelem, coz bude ¢astecné obsahem dalsi ¢asti kapitoly.

1.2 Zelé model permitivity kovu

Kondenzovana hmota predstavuje natolik slozity kvantovy systém, ze neni mozné se zaby-
vat exaktnim popisem jednotlivych elektronti a iontil latky. Je nevyhnutelné ucinit radu
aproximativnich predpokladd umoznujicich nahlizet na interakci prostfedi prostfednic-
tvim efektivnich veli¢in prostfedi. Pro mnohé fyzikalni jevy nasla uplatnéni, jako uspoko-
jivy fyzikdlni model, teorie stfedniho pole (Mean field theory) [46,48]. Do této kategorie
patii i takzvany ,zelé model“ (,Jellium Model“), jehoz interpretace je nésledujici. Kazdy
jednotlivy elektron elektronového plynu se pohybuje v efektivnim potencidlu, ktery je
utvafen jak samotnym elektronovym plynem, tak nehybnym iontovym pozadim materi-
alu.

Obrazek 1.2: Feynmantv diagram elektron-elektronové interakce v rameci zelé modelu. Elektron
o hybnosti k je rozptylen do nového stavu o hybnosti k — ¢, zatimco druhy elektron je rozptylen
z k' do k' +q.

Teorie stfedniho pole vyuziva elegantnim zptisobem formalizmus druhého kvantovani.
Vlastnosti vlnovych funkci fermionti lze prenést na anihila¢ni a kreac¢ni operatory, coz
umoznuje zohlednit kvantovou povahu elektronového plynu, aniz by bylo nutné se zaobirat
vlnovou funkci mnohocéasticového systému elektroni. Stejné jako v pripadé klasického
modelu permitivity kovu i v zelé modelu hraje stézejni roli odezva elektronového plynu
na elektromagnetické pole. Neni tudiz prekvapivé, ze Hamiltonian elektronového plynu v
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intencich zelé modelu je jakymsi vychozim bodem pro zde zamysleny rozbor Lindhardova
modelu kovu [49]. Jeho podoba ve fourierovské doméné vinovych ¢isel je nasledujici:

o 44 1 At A P
oY ad i+ 55 3 Y vadhrgoidgotiomten - (LD
2L
k,o q,k,0 k/ o’

Cenné pripominky k odvozeni Hamiltonidnu (1.1) nalezne ¢tenaf v dodatku této prace.
Obsahlejsi informace a Sirsi souvislosti je mozné nalézt v [50, 51], zde se vSak omezime
pouze jen na vysvétleni vyuzitych symboli. Prvni suma v (1.1) mé vyznam souc¢tu vsech
jednoelektronovych Hamiltoniant, ¢len € oznacuje energii daného stavu elektronu, na-
lezici vlnovému c¢islu k. Pro jeho kinetickou a potencidlni energii v periodické mfizce
materidlu pro konkrétni ey plati:

o= [0 - 5TV (12
pricemz ¢y (r) je vlnovou funkci elektronu, m, jeho hmotnost a V (r) periodicky potencial
miizky. Prvni suma v (1.1) probiha pfes indexy k a o, tedy pfes vlnové vektory a dvé
mozné hodnoty spinu. Fermionové kreac¢ni é;r{ , a anihilacni ¢y , operdtory spliuji prislusné
komutac¢ni a antikomutacni relace odpovidajici ¢asticovym vlastnostem fermionu [50, 51]
a jejich kombinace EL +Ck,o urcuje obsazenost daného kvantového stavu nabyvajici hodnot

0 ¢i 1.

Druhy ¢len Hamiltonidnu (1.1), tedy interakéni ¢ast, ma vyznam korela¢nich a vyménné
korela¢nich elektron-elektronovych interakci, jez maji ryze Coulombicky charakter a jsou
reprezentovany Coulombickym potencidlem vgq = 4me’q~2 ve Fourierové doméné vlnovych
vektortl q. Koeficient L=3 pfed sumou, inverzni k objemu, je disledkem normovéani ope-
ratoru (ékvg,éﬂg,ék/,gr,é;&, ), respektive vinovych funkci (¢ o, o) faktorem L=3/2,
tak aby byl zohlednén jejiéh objem v hybnostnim prostoru. To odpovida pozadavku, aby
vlnové funkce v limitnim pripadé prechazely na Blochovy vlnové funkce témér volnych
elektroni. Parametr 1/2 zajistuje to, aby kazda kombinace interakei byla zapoc¢itdna pouze
jednou.

Interakéni ¢ast Hamiltonidnu v (1.1) lze déle upravit za pomoci Kroneckerovych delta
funkci do matematicky prehlednéjsi formy. Vyuzijme k tomu nasledujici relaci: élT(, tqol =
5k7k/+q5(,70/6117 »- Po pfeuspoifdddni kreac¢nich a anihilacnich operdtort uvniti sumy zis-
kame:

R At A At oA A A At oA 4
a0k 4.0 Ok 0" o = G q. 00k k40000 0O 07 Cher = Ot 1 Cp gkt 0 e (1:3)

V souladu s Hartee Fockovou predstavou, dle které je elektron v efektivnim potencidlu
vytvarejicim vSechny ostatni elektrony, je ddle mozné zavést prumérovani, a tim efektivni
potencial elektronového plynu, v némz se pohybuje kazdy jednotlivy elektron, nasledujicim
zptsobem s vlastnim oznacenim veli¢iny:

1 - A
éeﬁq = ﬁ’vq <¢‘ Z CI{’,O'/Ck/,O'/

ol k!

1;>. (1.4)

Ve vztahu (1.4) je vinovou funkei 1) myslena celkova vlnova funkee viech elektront elektro-
nového plynu v prostoru. Pomoci (1.4) je mozné Hamiltonidn (1.1) aproximovat a zaroven
tim i podstatné zjednodusit, a to nasledujicim zptsobem:

H~ Y (e +€ef,q)5Lgék,a- (1.5)
k,q,0
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Stfedni hodnota (1.4) je kli¢ovou velic¢inou, kterd v sobé zahrnuje zasadni vlastnosti ode-
zvy kovu na elektromagnetické pole, a jejiz vyhodnoceni je pilifem Lindhardova modelu.
Této zalezitosti je vénovana znac¢na pozornost v nadchazejici ¢asti.

1.3 Dynamicka korelace elektronové hustoty

Z hlediska dalsitho postupu je vyhodné vysettit vnitini ¢élen sumy (1.4) v redlnych c¢aso-
prostorovych souradnicich a poté jej znovu pretransformovat do prostoru vlinovych ¢isel a

frekvenci. Nejprve je potireba prevést vyraz <1§‘ > éL, o O’ o @Z> do realnych souradnic.
o' k' ’

Definujme proto nékteré nové symboly. Necht funkce ¢ predstavuje vlnovou funkci mno-
hoc¢ésticového systému vSech elektronu v redlném prostoru. Déale necht je Nto( ) operator
poctu elektront (kvant energie) v daném misté r, jez je analogii ¢lenu 3 CL, Okt gt V
l k/

realném prostoru. Nyni je mozné se zamérit na dynamiku vyvoje ,,braketoveho inte-
gralu z (1.4), tedy na celkovy pocet interagujicich elektroni v case ¢, jenz oznac¢me funkeci
Nr(r,t). V rdmci poruchové teorie lze s vyhodou vyuzit Heisenbergtuv interakéni obraz
pro pocateéni interakéni operator Nto(r), za predpokladu, ze lze ¢asovy vyvoj neporuse-
ného systému elektronového plynu, bez vlivu vnéjsiho pole, popsat Hamiltonidnem jako
operator s ¢asovou zavislosti I:I(t —tp). Oc¢ekavejme déle, ze zmény vyvoje systému elek-
tronového plynu vyvolané piusobenim vnéjsiho pole jsou dostateéné (adiabaticky) pomalé
a je mozné je popsat Hamiltonidanem vnéjsiho pole funkéné zavislém na case I:Iewt(t —to).
Jestlize vlnova funkce v predstavuje vinovou funkci systému vsech elektronu v case t,
pak plati nasledujici:

Ner(r.t) = (] ef (00 Fen0) §, e (e ey 1.6)

Casovy vyvoj operatoru poétu elektronti neporuseného systému je mozné uvést ve tvaru:
N(r,t) = er =10 N, (r)e~7H(t—t0), (1.7)

Pro pomalé Casové zmény je mozné ¢asovy vyvoj vyvolany pisobenim vnéjsiho pole apro-
ximovat Taylorovym rozvojem do prvniho fadu exponencidlnfho operdatoru eHest(t—to),
Vztah (1.6) lze tak ptiblizné vyjadiit v podobé:

Nc[(rvt) ~ <71Z)| (1 + ;L/too ﬂext(t/)dt,) ( 1 - */ He:vt dt) |77ZJ>
N(I‘, ) + de(r, ) (18)

Funkce poctu elektronti indukovaného vnéjsim potencidlem je v (1.8) oznacena jako Njpq(r,
a lze ji snadno vyjadrit pomoci komutatoru vztahem:

Nina(r, w / cat (), N (x, D))t |4) (1.9)

Predpokladejme déle, ze kazdy jednotlivy elektron se nachdzi v potencidlovém poli U (r), t')
celkového elektrického pole vzniklého interakci systému elektronového plynu s vnéjsim po-
lem. Potencidlova energie celého systému elektronid je v daném bodé imérna soucinu to-
hoto potencialu s po¢tem elektronii. Hamiltonian ﬂezt(t’ ), jez prave zahrnuje vliv vnéjsiho
elektrického pole, lze tak vyjadrit nasledujicim zptisobem:

ext /U I'l, I'l,t/)drl (110)
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Dosazenim (1.10) do (1.6), a vyuzitim vlastnosti Heavisideovy funkce, lze snadno ziskat
nasledujici vztah:

Nona(r.0) = 7 0] [~ 0t =) [IR04.6), e UG )i ). (1.11)

Vztah (1.11) predstavuje pomérné komplikovany vypocet a je vhodné jej provést v nékolika
krocich. Prvné je vyhodné se zamérit pouze na komutator. Operdtor poctu elektronu
N(r,t) mize vzhledem k povaze fermionil nabgvat v daném bodé r pouze hodnot 0 nebo
1, je vsak nutné zapocitat vSechny moznosti, které mohou nastat. Vznik elektronu v bodé
r muze totiz predchédzet zanik elektronu v libovolném bodé r’ v objemu elektronového
plynu. Pro korektni popis je tudiz potreba zahrnout vSechny dvouelektronové interakce
(vyssi jsou zanedbény) od vSech elektront v objemu. Déle 1ze predpoklddat ¢asoprostorovy
vyvoj kreacéniho operatoru v podobé rovinné viny: él,g (r,t) = élygeikr_("/ RErt 3 obdobnd
anihila¢niho operatoru: &y ,(r',t) = ér/,ae_ikr/‘*'(i/h)Er’t, kde E} je energie elektronu v bodé
r. Na zakladé zde popsaného, jez analogicky plati i pro N (r},t'), je mozné komutétor v
(1.11) vyjadrit jako:

[N(h, ), N(r,p)] = Y e ™) ¢ 7 BB
ri,r1,01
e~k —  (Ee =Bt [A:r‘l, 101‘1701 ) é;r‘,crél"70]‘ (1.12)

VySetfenim komutdtoru na pravé strané (1.12), jenz mize ¢tenaf najit v dodatku této
kapitoly, lze ziskat vyraz:

Af At _ A A At oA
[crl o1 CI‘17U1’Cr UCI" ] - 60701 6r’1,r’5r,1“1 (Cr’,crlcr/ﬂ'l - crl,a'cI'hU)‘ (1'13)

Symboly 050, 51«’1 5 Orry v (1.12) jsou Kroneckerovymi delta funkcemi, nutné je si vsak
uvédomit, ze se zménou indexu energie se nutné zméni i jeji vnittni zavislost na vlnovém
Cisle, plati tedy:

By (k') 61—>E k),  Ep(k) —% i —L By, (K). (1.14)

Postupnym dosazenim (1.12) a (1.13) do (1.11), naslednou aplikaci Kroneckerovych delta
funkci, a poté z duvodu prehlednosti preznacenim jak indexti, tak polohové souradnice rq
na r, lze pro operator v rovnici (1.11) nalézt vztah:

/OO o(t —t') /[N(r’l,t’), N(r,)]U(x), t)dr,dt =

—00

/°° ot — t/)/6—i(k—k’)(r—r’)e—%(Er/—Er)(t—t’)U(r/’t/)dr/dt/‘

—o0
< Z (éj",oérlﬂ - é;r',aér,a)>‘ (115)

r,r',o

Nyni se mizeme vratit ke vztahu (1.11). Doposud bylo nasi snahou vyhodnotit operator
uvnitt braketovych zavorek tohoto vztahu a to v redlnych casoprostorovych souradnicich.
Vzhledem k tomu, Ze je vyraz (1.4) v prostoru vlnovych ¢isel a frekvenci, je zéhodno vztah
(1.12) do této domény fourierovsky pretransformovat. Tento krok ndm umoznuje skutec-
nost, ze byl vyuzit Heisenbergtv interakéni obraz, ¢imz byl prostoro-¢asovy vyvoj vino-
vych funkci preveden na nami vyhodnocovany operator. Snadno zjistime, ze integral na
pravé strané rovnice (1.15) ma podobu konvoluce v ¢asovych i prostorovych soutradnicich.
Jak znamo, Fourierova transformace konvoluce dvou funkci je rovna souc¢inu Fourierovych
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obrazu jednotlivych funkci, coz bude nize s vyhodou vyuzito. Fourierovu transformaci z

F . F . v 4 ’ v v v . . .
t = wir = q je mozné provést oddélené, vénujme se tedy nejprve transformaci do
frekvencéni domény.

Aby bylo mozné transformaci ¢ 7w provést, je nutné si pomoci matematickym ,trikem“
spocivajici v zavedeni infinitezimalné malé konstanty ¢, ktera zajisti konvergenci vypoctu
pro t = +o0. Jednoduse tak lze ziskat:

/OO (i) (1) e (Bt ()= Be ()t gy /°° o (Bt ()= B (K)~ i)t gy _

—00 0

il + Be(K) - Bull) +17) . (116)

Nové zavedena konstanta -, jez je rovna hs a ma z fyzikdlniho hlediska vyznam tutlu-
mové konstanty, nemuze byt proto infinitezimalné mald, jak bylo naopak pozadovano z
matematického pohledu.

Obdobné je mozné se zamérit na Fourierovu transformaci r 7z q prvni konvolvované
funkce v (1.15). Dle matematické analyzy zobecnénych funkei plati:

/eiqrei(k/—k)rdr =d(q+ kK — k). (1.17)

Vyuzitim vysledka (1.17) a (1.16) spolu s (1.15) je mozné snadno transformovat vztah
pro stfedni hodnotu mnozstvi indukovanych elektronu (1.11) do prostoru proménnych q a
w, provedeme-li navic seCteni pres dvé mozné hodnoty spinu elektronu o, a takto ziskany
vyraz pro Nj,q vydélime objemem V = L3, dostaneme nésledujici vyjadieni pro hustotu
elektronového plynu:

1 3 N (M — Merq)U(q, @)
Pind(@w) = 3 Nina(d, @) = l{a, )0 (q,w) = Zk: hw + E(K) — B(k+q) + i

(1.18)

Pfipometime, ze funkce 1 je vinovou funkef celého systému elektronového plynu v doméné
vlnovych ¢isel a frekvenci. Veli¢iny nx a nxiq v (1.18) maji vyznam elektronové hustoty,
ta se Tidi zakony statistické fyziky pro fermiony, tedy Fermi-Diracovym rozdélenim. V
pripadé funkce m plati:

Mk = V_1202<1;

Symboly Er a kp oznacuji Fermiho energii a Boltzmanovu konstantu kg, parametr T
predstavuje termodynamickou teplotou. Funkce II(q, w) je definovdna samotnym vztahem
(1.19) a jeji dulezitost vyplyne z naslednych kroki. Zcela analogické vyjadieni, zdménou
k+q za k v (1.19) lze najit pro nx4q. Doposud jsme se zabyvali relaci mezi indukovanou
nédbojovou hustotou a celkovym potencidlem elektrického pole, avsak vyvstava otéazka,
jak se tato indukovand hustota projevuje z hlediska materidlovych vlastnosti kovu. Zod-
povézeni této otazky se vaze na urceni vztahu mezi celkovym, indukovanym a vnéjsim
elektrickym potencidlem, coz je naplni takzvané konzistentni teorie stinéni.

Py =(1+ e(E(k>—EF>/’fBT)_1. (1.19)

JON
ck,O'Ck}o-

1.4 Konzistentni teorie stinéni

Vv

Celkovy potencidl ¢(r,t) lze povazovat jako soucet vnéjsiho potencidlu peq¢(r,t) a indu-
kovaného potencidlu @;,q(r,t), jez v daném Case vytvari prostorové rozlozeni indukované
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nabojové hustoty. Soucasné lze predpoklddat, ze mezi ptivodnim vnéjsim polem a tedy i
potencidlem ¢e.(r,t) a celkovym potencidlem plati vztah, ktery odrazi materidlové vlast-
nosti prostredi, v némz je nabojova hustota indukovana. Zminéné relace maji nasledujici
podobu:

90(1'7 t) = SDea:t(r, t) + (Pind(ra t)v 57“(1'> t) * SO(I‘, t) = Spext(r> t)' (1'20)

Druhy ze vztaht (1.20) predstavuje konvoluci mezi ¢(r,t) a materidlovou veli¢inou rela-
tivni permitivity e, (r,t), v praxi se vSak oc¢ekavd, ze lze s dobrou presnosti aproximovat
prubéh permitivity e,(r,t) delta funkci. Dalsim predpokladem je, Ze lze vyjadrit vztah
mezi celkovym potencidlem ¢(r,t) a celkovou nadbojovou hustotou p(r,¢) pomoci Poisso-
novy rovnice, plati tedy:

Ap(r,t) =4mp(r, t), U(r,t) = —ep(r,t). (1.21)

Druhy vyraz v (1.21) je definici potencidlu elektronu U(r,t) v potencialovém poli ¢(r, ),
obdobné je indukovand nabojova hustota p;,q(r,t) tmérnd indukované hustoté elektronu
nind(r,t) s konstantou imérnosti o velikosti naboje elektronu:

enind(r,t) = pind(r,t). (1.22)

Zcela analogicky 1ze zavést ndbojovou hustotu utvarejici vnéjsi pole peqt(r,t) a celkovou
nabojovou hustotu p(r,t). Pro dalsi postup je potfeba v této ¢asti uvadéné vztahy pre-
transformovat do prostoru vinovych ¢isel a frekvenci. Prvni rovnici (1.21) tak lze napsat ve
tvaru: ¢(q,w) = —47rq 2p(q,w). V ramci piibliZzeni ozna¢ované zkratkou RPA (Random
Phase Approximation) [49, 53] se zavadi predpoklad, Zze indukované pole sleduje vyvoj
(vlnové ¢islo q) vnéjsiho pole a ostatni slozky vlnovych vektort indukovaného pole maji
nahodny charakter a vzajemné se vyrusi. Pak pro nabojovou hustotu ve Fourierové doméné
q a w plati podobné jako v pripadé potenciali vztah: (Er(q,w»ilpemt(an) = p(q,w).
Na zakladé popsaného vychazi:

L paw) _ peat(Q:w) + pind(Q:w) _ AT pina(dw) _
er(q,w)  peat(a,w) Pext(d, W) a2 Yext(q,w)
_Amenipa(a,w) o 4me? nina(q,w) (1.23)
a2 Yest(q,w) q? Ueat(q,w) '

Pii posledni tdpravé v (1.23) byla vyuzita druhd z rovnosti (1.20) avSak pro vnéjsi pole.
Vyuzijeme-li dale relaci Uyt (q,w) = e-(q,w)U(q,w) vyplyvajici z druhé rovnice (1.20) ve
Fourierové doméné a (1.18), pak z (1.23) plyne:

1 4re? Tl(q, w)

Slaw) T (e 24

Jednoduchou tpravou (1.24) a s pfihlédnutim k vyjadieni pro II(q,w) dle (1.18) 1ze dospét
ke konecnému vztahu oznacovaném jako Lindhardav vzorec permitivity kovu:

47 62 Nk — N
RPA k k+q
q,w =1- . 1.25

Jak z vyse uvedeného vyplyva, pro Lindharduv vzorec byla vyuzita teorie stinéni, ktera
zahrnuje vliv skaldrniho potencidlu, avsak opomiji vliv vektorového potencidlu A, jedna
se tedy o kvazistatické priblizeni, coz dava prostor pro budouci mozna zpresnéni. Této
skute¢nosti napovida i ¢asté oznaceni vzorce (1.25) jako longitudindlni permitivita. Déle
je také mozné se zabyvat poruchovou teorii vyssich radt ¢i moznostmi, jak do teorie
korektnim zptisobem zahrnout dtlum.
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1.5 Permitivita kovu v blizkosti rozhrani

Vyhodou Lindhardova vztahu (1.25) je, ze dava do souvislosti relativni permitivitu pro-
stfedi vic¢i hustoté elektroni a energii elektronii této hustoty, coz neni v klasickém Dru-
deho (Drude-Lorentzové) vzorci obsazeno. Nabizi se tedy tuto pfednost vyuzit pro nédvrh
popisu blizkého okoli rozhrani kovové nanostruktury s vnéjsim prostredim, kde lze oce-
kavat takzvany ,spill out* jev (tedy vyplivnuti, vyprsknuti elektronu). Predpokladejme,
Ze je nam znam prubéh potencidlové energie vytvarejici od hrany vodivostniho pasu po
hladinu oznacovanou jako vystupni prace elektronu potencidlovou bariéru, jez mu brani
dostat se z kovu. Pro zminénou bariéru necht plati: V,(—a) = E. a V,(a) = U,, kde E,
je hrana vodivostniho pasu, U, potencial elektronu, jehoz prekroceni dovoluje elektronu
opustit kov a 2a necht je sirka bariéry v redlném prostoru. Pro permitivitu prostredi v
blizkosti rozhrani 1ze pak dle mého nazoru navrhnout vztah v nasledujici obecné podobé:

4re? / Tic(B, Vp () Di(E)inc — Ticra(E, Vp(1)) Dictq(E)etq
q? hw+ E(k) — E(k 4+ q) + iy '

er(quw,l)=1-—
(1.26)

Jak je patrné, suma v (1.25) byla v pripadé vztahu (1.26) nahrazena integraci pres energii
elektronu E a tudiz museji byt elektronové hustoty mi a nxiq vynadsobeny piislusnymi
hustotami stavit Dy (F) a Dy1q(E). Zbyvajici funkce Tk (E, V(1)) a Tixtq(E, Vp(l)) maji
vyznam tunelovaci transmisni pravdépodobnosti, tedy, ze se elektron s energii E(k) re-
spektive E(k + q) dostane v potencidlovém poli V,(l) do vzdélenosti I od bodu —a.
Hustotou stavi je myslena bézné uvadénd funkéni zévislost [54], jez m4 pro vinovy vektor
k tvar:

1 /2m*\3/2 1/2

Dy (E) = ﬁ(?) (Ek) " (1.27)
Zcela analogicky jako (1.27) je definovana hustota stavit Dyyq(£), v prvnim pfiblizeni
se lze domnivat, ze efektivni hmotnost m* bude mit stejnou hodnotu pro obé uvazované
hustoty stav.

Samotna problematika vyzkumu a popisu kvantovych jevii na rozhrani je velice kompliko-
vanou zalezitosti, dle mnohych ¢ldankt nejsou metody zalozené na DFT (density functional
theory) vzhledem k velké hustoté elektront v kovu ptilis vhodné a jsou proto doposud hle-
dény semi-klasické metody [46]. Na navrzeny vztah (1.26) lze tak pohlizet jako na jednu
z moznych alternativnich cest modelovani kvantové-nelokélnich jevii v blizkosti rozhrani.
7 uvedeného je tak zrejma dulezitost Lindhardovy teorie a jeji pripadna zpresnéni, ale
neméné dilezité je téz urceni potencidlu V,(l) a tunelovaci transmisni pravdépodobnosti
Tk (E, V,(1)), respektive jeji analogie v (1.26), tohoto tématu se ¢astecné dotykd navazujici
cast této kapitoly.

1.6 Jev tunelovani

Procesy tunelovani elektront predstavuji velmi zajimavou ulohu v oboru plazmoniky.
Jednak dochazi k tomu, Ze se elektronova oblaka s nenulovou pravdépodobnosti dosté-
vaji mimo matematicky definovany povrch kovu, timto tedy vzniké velice tenké okrajova
vrstva obklopujici ndmi zkoumany objekt kovové nanotruktury s vlastnostmi odliSnymi
od vnittku struktury. Zminény jev je oznacovan anglickym vyrazem ,spill out effect®.

Dalsim zajimavy pripad nastane, pokud jsou dvé metalické nanostruktury natolik blizko
sebe, ze se elektronova oblaka elektronti na hranicich obou nanostruktur prolnou, coz vede
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k jevu, kdy se elektrony mohou z jedné nanostruktury dostat do druhé a naopak, jako by
byly tyto dva objekty spojeny vodivym materidlem. Nyni tedy lze prostor mezi zkouma-
nymi nanostrukturami povazovat za ,Uzemi“ se specifickymi materidlovymi vlastnostmi
zavislymi na celé fadé parametrli, jak onéch dvou materiali kovovych nanostruktur, tak
na jejich vzajemné vzdalenosti, teploté a vnéjsim elektromagnetickym polem.

Popis tunelovaciho proudu je v jistych ohledech podobny procesu interakce svétla s ro-
vinnou vrstvou, elektronovy proud je mozné uvazovat jako vinu, kterd se mize s urcitou
pravdépodobnosti odrazit od rozhrani kovové nanostruktury a vakua nebo timto rozhra-
nim projit. M4 tedy smysl zavést pro tunelovaci proud transmisni a reflexni koeficienty
jako v pripadé dopadu svétla na dielektrickou ¢i kovovou vrstvu. Pravé zjisténi transmisni
pravdépodobnosti elektront skrz potencidlovou bariéru na rozhrani kovu a vakua bude
jednim z dulezitych bodu této kapitoly, naslednym krokem bude snaha zjistit predpis
pro samotny tunelovaci proud, k ¢emuz se vyuziji vztahy pred tim urcené transmisni
pravdépodobnosti. Samotna znalost funkéni zavislosti tunelovaciho proudu na vnéjsim
elektrickém poli a dalsich parametrech je dalsim stézejnim bodem. Ta totiz mize dale po-
slouzit k definici hypotetického vodivého prostiedi mezi blizkymi kovovymi materidly tak,
aby bylo mozné elegantnim zptisobem zapocitat kvantové mechanicky efekt tunelovani v
simulacich interakce kovovych nanostruktur zaloZenych na standardni elektromagnetické
teorii. Tento postup je oznacovan jako takzvany kvantové korigovany model (QCM) [35].

Nejprve je vsak dulezité zjistit obecny vztah mezi vinovou funkei elektronu a kvantovym
proudem, ktery je vyvolan ¢asové-prostorovymi zménami pravdépodobnostniho rozlozeni
vyskytu elektronu. Vychodiskem k této snaze je Schrédingerova rovnice a rovnice kontinu-
ity. Kvtli lepsi prehlednosti se zde budeme nejprve zabyvat 1D piipadem Schrodingerovy
rovnice a u vlnové funkce 1 nebudeme uvadét proménné x a t. Uvazujme tedy elektron
o hmotnosti m v poli potencidlu V(z), pokud Schrédingerovu rovnici prenasobime zleva
komplexné sdruzenou vinovou funkei elektronu ¢*, ziskdme (1.28)

aw h2 a%

ihy* w + V(z)yp* . (1.28)

Obdobné mtzeme napsat Schréodingerovu rovnici pro komplexné sdruzenou vinovou funkci
1*, a tuto rovnici posléze prendsobime zleva vlnovou funkei. Takto obdrzime (1.29)
a * h2 82 *

¥

V(z)yy©. (1.29)

Odectenim rovnice (1.29) od (1.28) dostaneme rovnici (1.30), kterou nésledné bude vy-

hodné upravit do tvaru pripominajici rovnici kontinuity

oY R, L 0%
) - <¢ 022 ¥

aw aQw*
(111 o = ). (1.30)
Snadno lze ukazat, ze plati vztah (1.31), ktery muzeme dosadit do (1.30). Déle je nutné

si uvédomit, Ze leva strana rovnice (1.30) je ¢asovou parcidlni derivaci vztahu ihiy)*

L0 OYr 0% 0%t
ox 8x):< 7_7#83:2)'

(¢ (1.31)

Ox?
Nyni je mozné rovnici (1.30) s vyuzitim vySe popsanych tprav porovnat se standardnim
tvarem vicerozmérné rovnice kontinuity (1.32)

dp

5 TVI=0 (1.32)
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Za intuitivniho predpokladu, ktery zde nebudeme dokazovat, ze lze prejit od parcialnich
derivaci k operéatoru gradientu, tedy: 9/0x — V, je ndsledné mozné definovat ndbojovou
hustotu a proudovou hustotu pomoci vinové funkce elektronu jako p = ihyp* a (1.33)

J:é%@ﬂw—wvw):%m(wv@. (1.33)

1.6.1 Tunelovani elektronu pres potencialovou barieru

Zamérem této ¢asti je predstavit mnou navrzeny jednoduchy analyticky model tunelovani
elektronu pres obdélnikovou potencidlovou barieru mezi dvéma potencidlovymi hladinami.
Zde budou ve strucnosti uvedeny pouze zékladni informace, podrobnéji je toto téma
rozvedeno v ¢lanku [55], z néhoz zde mimo jiné vychézime. Dulezitym predpokladem pro
popis nize je moznost vyuziti staciondrni Schrédingerovy rovnice, tedy priblizeni platné
pro zanedbatelné malé ¢asové zmény potencialii. Dale se omezme na nejjednodussi pripad
v podobé 1D tlohy. Za téchto zjednoduseni m4 stacionarni Schrédingerova rovnice tvaru:

i
2m* dz2

+ Vy(2)p = Exp. (1.34)

Parametr m* v (1.34) oznacuje efektivni hmotnost elektronu. Predpokléddejme ptipad dvou
rozdilnych kovovych materidli oddélenych vakuovou mezerou o takovych rozmérech, ze
muze dojit k situaci, ze vlnova funkce elektronu prvniho materidlu bude zasahovat do
prostredi druhého kovu a naopak. Nejprve si mazeme popis zjednodusit tim, Ze vlastnosti
materialil nahradime potencidlovym polem, v némz se elektron pohybuje. Pro zacatek
uvazujme, ze se elektron v prvnim materidlu nachézi na energetické hladiné F.;, vakuova
mezera predstavuje potencidlovy schod na troven U, potencialni energie druhého prostredi
mé hodnotu E.. Ulohu miZeme schematicky znézornit obrézkem 1.3.

I
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Obrazek 1.3: Schématické zndzornéni procesu tunelovani elektronu (a) z materialu 1 do 2, zleva
doprava (b) z materidlu 2 do jedna tedy zprava doleva.

Vyse uvedenému a na obrazku 1.3 odpovidd potencidlova bariéra, kterou lze v tomto
nejjednodussim pripadé definovat jako pravouhly schod mezi jednotlivymi drovnémi po-
tencialu:

Vp(x) = Ee1, r < —a, (1.35)
Vp(z) = U, —a < x <a, (1.36)
Vp(x) = Eea, x >a. (1.37)

Nyni se muzeme zabyvat feSenim Schrodingerovy rovnice (1.34) v jednotlivych oblastech
vyznacenych na obrazku 1.3 (a) a (b). Mohou nastat dva pripady, prvni znazornény 1.3
(a) predstavuje stav, kdy vinova funkce elektronu v prvnim prostiedi popsand funkcemi
zpéﬂ a 9’ se v oblasti potencidlové bariery vakua zméni na vlnovou funkci 9, . Ve tfetim
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prostiedi mize existovat vinova funkce v¢,. Horni indexy ve zde zavedeném symbolickém
znaceni vlnovych funkei uddvaji smér siteni vinové funkce, index r naznacuje smér zleva
doprava naopak index [ dava informaci o sméru zprava doleva. Dolnim indexem R nebo
L je definovana varianta tunelovani tedy, zda se jedna o pfipad 1.3 (a), coz je tunelovani
elektronu z materialu oznacené dolnim indexem 1 do materidlu vpravo s indexem 2, ¢i
tunelovan{ v opaéném sméru viz obr. 1.3 (b). Pfedpokladané feseni stacionarni Schrodin-
gerovy rovnice v potencidlovém poli V,(x), odpovidajici tunelovacimu procesu na obr. 1.3
(a), 1ze uvazovat v podobé:

() = Yy + P = Ae” M 4 Behr?, r < —a, (1.38)
Y(x) =1y = Ce™ 4 De™ 1, —a<z<a, (1.39)
(x) = gy = Fe'*r?, x> a. (1.40)

Symboly A, B, C, D, F maji vyznam amplitud jednotlivych funkci tvorici celkové reseni
tlohy tunelovani dle obr. 1.3 (a). Snadno se lze presvédcit, ze pokud maji byt vlnové
funkce v (1.38), (1.39) a (1.40) FeSenim rovnice (1.34), pak pro jednotliva vinova ¢isla ky,,
kr a n plati:

om*(E — E,
by — m(h2 D e E—Ee) o 2 UZE) g g

Tunelovaci pravdépodobnost 17 g je mozné definovat jako pravdépodobnost déje prechodu
elektronu nachéazejiciho se na energetické hladiné E.; pres iizemi o sitce 2a a potencidlu U,
jakozto prostredi vakua mezi dvéma kovy, do potencidlového pole druhého kovu na hladinu
E. Obdobné 1ze definovat pravdépodobnost Try vztahujici se k procesu tunelovani dle
obrazku 1.3 (b) zprava doleva. Lze ukédzat, ze pro obé tunelovaci pravdépodobnosti plati
nasledujici vztahy:

_kr|FPP ko |F'P
Tk AR T T kg A

Tir (1.42)

kde A’ a F’ nélezi funkeim popisujici tunelovaci proces dle obr. 1.3 (b). Ptislusné ampli-
tudy lze urcit z podminek spojitosti vinovych funkci véetné jejich derivaci v bodech a a
—a na okraji potencidlové bariéry. Zde uvedme pouze vysledky:

. —i(k +kR)a
Fe— Aikpne T TR A : , (1.43)
(n+ikp)(n +ikr)e=21% — (n — ik )(n — ikg)e?n

C = Fwe—(n—ikza)a D= Fme(nﬂm)% (1.44)
2n ’ 2n

Vzorce (1.43) a (1.44) udévaji amplitudy vlnovych funkei pfes potencidlovou bariéru ko-
necné sitky. Tento vysledek je dulezity pro priblizné vyhodnoceni tunelovaciho proudu,
coz bude ukazano v dalsi ¢asti. Vzorce (1.43) a (1.42) jsou vsak také uzitecné pro dalsi
uvahy tykajici se ,spill out“ jevu, konkrétné mnou navrzeného vztahu (1.26) v predeslé
podkapitole, na coz se muzeme nyni v kratkosti zamérit.
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Obrazek 1.4: Schématické znazornéni pribéhu potencialu viuci vzdéalenosti a jeho diskretizace
na ekvidistantni skokové prirtstky.

>

Otéazka tunelovani ve sméru naristu potencidlu a do zvolené vzdalenosti x, jez nemé
obdélnikovy prubéh, je podstatné slozitéjsi tloha. Pro prvni priblizeni navrhuji vsak na-
sledujici postup. Uvéazime-li potencial V,(x) nyni o obecném (neobdélnikovém) pribéhu,
pak je mozné jej diskretizovat pomoci nekone¢ného mnozstvi infinitezimalné malych pri-
rustka jak ilustruje obrazek 1.4.

Kazdy prirtistek mizeme v analogii dle vyse uvedeného povazovat za potencidlovou bari-
éru. Celkova tunelovaci pravdépodobnost T¢(b), ze se uvazovany elektron v potencidlovém
poli V,,(z) dostane do vzdalenosti b, je pak priblizné rovna soucinu tunelovacich pravdépo-
dobnosti nalezicich jednotlivym infinitezimalné malym pifirtstkiim potencidlu Vj,(z). To
vyjadruje vztah nize:

T(b) =Ty Ty Ty Ty.... (1.45)

Zvolime-li si konvenci v souladu s predchozi, tedy pocatek naristu potencidlu V,(x) od
urovné hrany vodivostniho pasu E.; v bodé o souradnici x = —a, pak (1.45) lze zapsat
jako:

T.(b) = Ty(Bex + Vy(—a)) - Tao(Eet + V(= + d2)).ooren. - To(Ber + V, (b)), (1.46)

Dle mé dvahy je mozné pro urceni pravdépodobnosti tunelovani nalezici danému infi-
nitezimalné malému potencidlovému schodu s vyhodou vyuzit vztahy (1.38), (1.39) a
modifikovany predpis (1.40) ve tvaru: ¢ (z) = ¥hy = Fe . Uvazime-li dale ekvidistantni
zménu x-ové souradnice o dx pro kazdy prirustek potencidlu a oznacime-li dale mysleny
bod x, na ose x, kde zac¢ind u-ty potencidlovy skok, pak pro tunelovaci pravdépodobnost
vztazenou k tomuto prirtstku potencidlu, muzeme po jednoduché tipravé snadno z (1.42)
a (1.43) dojit k vyjadteni:

2y ikjL7u7’/u€_i(kL,ua7u—inuxu) 2
kiju nu(nu — /I:kL’u)QQnuxu

Tu(Vp(2u)) (1.47)

Pricemz pro nové zavedené veli¢iny s indexem w pro dany potencidlovy schod u plati:
Ey = E—Eq—Vy(zu), kpu = it @m*E) Y2, n, = AL (2m* (E—Eaq—V,(zy+dz))) ",
pomoci téchto vztahl a ze znalosti tunelovaci pravdépodobnosti patiici u-tému potenci-
alovému schodu T, mizeme déale odvodit tunelovaci pravdépodobnost nasledujictho po-
tencidlového schodu T, 4;:
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Totde =Tu (VIJ(CUU) + V;f(a:u)da?) =Ty (Vp(xU)) + Tqi (Vp(xu))V'(xu)dac =

Tu(Vp(xw)) (1 + WV’(xu)dx) (1.48)

Ty (Vp(xU)) P

Dalsim postupem, konkrétné zlogaritmovanim rovnice (1.46) a poté nahrazenim neko-
necné sumy integralem a vyuzitim Taylorovy rady logaritmu v 1 do prvniho fadu rozvoje,
lze dospét k celkové tunelovaci pravdépodobnosti, s niz se elektron dostane v potencialo-
vém poli Vj(z) z bodu a do bodu b:

b (Vo (2
T.(b) ~ exp{/aln (Tx(%(x))mmx)dx}. (1.49)

Vysledek (1.49) je podstatny pro uréeni patfiénych tunelovacich pravdépodobnosti Tk (V;(1),
E), respektive Tiiq(Vp(l), E) v (1.26) s tim, ze [ = b. Bohuzel neni potencidl V,,(x) blize
urcen a k jeho stanoveni bude potreba dalsi vyzkum. Mizeme se vsak vratit k prav-
dépodobnosti tunelovani pres obdélnikovou bariéru definovanou vztahy (1.42) a (1.43),
jez lze pouzit alespon ve zjednoduseném modelu k posouzeni tunelovaciho jevu, coz je
predmétem dalsi podkapitoly.

1.6.2 Vypocet tunelovaciho proudu

Jak jiz bylo vysSe naznaceno, popis povrchovych kvantovych jevil je komplexni zalezitosti,
kterda je doposud predmétem zkoumani. Vzhledem k numerické naroc¢nosti kvantovych
modelu (DFT a jiné), jez nejsou prilis vhodné pro analyzy velkych systémi, mohou byt
uziteénd i zjednodusend analytickd vyjadreni s omezenou platnosti.

Na tomto misté mizeme s vyhodou vyuzit vyraz (1.42) pro tunelovaci pravdépodobnost
Trr(T, E,l) z predeslé ¢asti kapitoly, a dosadit jej do vztahu pro tunelovaci proud dle [13],
jez ma nasledujici tvar:

o0 (Ep+Vp(1)/2—E) /kpT
J1,T) = kBT/ Tor(B,1)In | 11° dEX, (1.50)
22 Jo 1 4 (Er—Vo()/2-E) /5T

kde X je jednotkovy normélovy vektor k rozhrani a soucasné i smér elektrického pole a
proudové hustoty a [ = 2a, viz vyse. Tento aproximativni vzorec vychézi z predpokladu,
ze je oblast, kde miize dochazet k tunelovani elektronii, dostate¢né tizka, a tak je mozné
zanedbat zakiiveni rozhrani v oblasti tunelovani a tudiz povazovat potencidlovou funkci
Vp(z) za symetrickou.

Ve vztahu (1.50) maji symboly EFr a kp po fadé vyznam Fermiho energie a Boltzmanovy
konstanty, 7" je termodynamicka teplota v Kelvinech a V(1) je celkovy elektricky potenciél
mezi dvéma kovovymi rozhranimi oddélenych vakuovou mezerou o siice I.

Na zékladé definice vodivosti G(T,1)x = (0J/0V, )|, _,, ze zminéného cldnku [35], 1ze z
=

G(T,1) ziskat statickou vodivost og(l) pro niz plati: og(l) = 0J/OE = IG(T,1). V prvnim

priblizeni je mozné pouzit aproximaci: J(I,w) = oo(l)E(w).
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Nize jsou uvedeny nékteré vypocty velikosti tunelovacitho proudu, zalozené na vyse na-
stinéném kvantovém modelu aproximujici energetickou barieru pro tunelujici elektron
obdélnikovym pribéhem potencidlu, mezi zlatymi vrstvami oddélenymi vakuovou meze-
rou. Parametry nutné pro vypocty byly prevzaty z ¢lanku [35] a jejichz konkrétni hodnoty
jsow: Ep— FE. = 0.1eV, m* = 0.1m., kde m, je hmotnost elektronu a m* je jeho efektivni
hmotnost.

w107 Tunnelling current J [Alm 1 <107 Tunnelling current J [AlmZ]
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(a) Prubéh tunelovaciho proudu pii T = 243 (b) Pribéh tunelovaciho proudu pii 7' = 300
K K
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Obrazek 1.5: Vyvoj tunelovaciho proudu v zavislosti na elektrickém potencidlu a vzdalenosti
mezi zlatymi vrstvami (a) za teploty 243 K a (b) 300 K.

Vysledna hodnota tunelovaciho proudu J je zndzornéna na obrazcich 1.5. Z grafi je patrné,
ze intenzita tunelovaciho proudu J se s rostouci teplotou zvysuje. Zména intenzity tohoto
efektu ovSem neni s rostouci teplotou nijak dramaticka. Je logické, Ze pri vyssi teploté
maji elektrony vyssi energii (kinetickou), tudiz mohou snadnéji prekonat potencidlovou
bariéru. Tim se potvrzuji intuitivni predpoklady zavislosti proudu na teploté.
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(a) Prubéh tunelovaciho proudu pii vzdale- (b) Prubéh tunelovaciho proudu pri vzdale-
nosti vrstev a = 0.5 nm nosti vrstev a = 1.5 nm

Obrazek 1.6: Vyvoj tunelovaciho proudu mezi zlatymi vrstvami v zavislosti na elektrickém po-
tencidlu a teploté pfi vzdjemné vzdalenosti vrstev (a) 0.5 nm a (b) 1.5 nm.

Vysledné hodnoty tunelovaciho proudu J jsou zobrazeny na obréazcich 1.6. Oproti prabé-
htim zavislosti tunelovaciho proudu na teploté jsou zde vidét znacné rozdily intenzity v
zavislosti na vzdalenosti vrstev. Z modelu vyplyva, Ze tunelovaci proud strmé roste pri
priblizovani vrstev. I v téchto modelech se potvrzuje puvodni predstava, ze tunelovaci
proud roste se snizujici se vzdalenosti. Pokud budou vrstvy vzdalenéjsi nez ptiblizné 1,5
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nm, tak uz mizeme tento efekt zanedbavat. Pri nizsich vzdalenostech je jeho vliv nezane-
dbatelné velky. Pro vykresleni grafu jsme zvolili parametry v rozpéti 0.25 nm az 0.75 nm.
Nejmensi vzdélenost byla zvolena z diivodu uvedeného v ¢lanku [35]. Vzorec mé omezenou
platnost z divodu prilis velkych zmén elektrického potencialu, nebot by nemohlo byt pole
povazovano za homogenni mezi vrstvami. Tento model tedy nelze aplikovat v hodnotach
do 0.25 nm.



KAPITOLA

Nelokalni vlastnosti a modely v
plazmonice

Na jev oznacovanym jako nelokalni chovani se 1ze divat mnoha sméry, a proto je vhodné se
na nékteré aspekty tohoto efektu podivat blize. Nebude zde nasim cilem studovat ¢asové
vyvoje procest, proto je vyhodné veskeré vztahy uvadét ve frekvenéni doméné (9/0t —
iw ) ziskané Fourierovou transformaci. V dalS$im se téz omezime na popis izotropniho
(skalarniho) prosttredi. Jakkoliv muzZe existovat nelokalni chovéani materidlu vzhledem k
magnetické indukci, zde se budeme zabyvat vyhradné nemagnetickymi materialy. Tradi¢né
je nelokalni chovani materialu v Maxwellovych rovnicich matematicky popsano konvoluci.
Tim je vlastné feceno, jak se elektrické pole ze vSech moznych mist v objemu myslené
struktury, oznacenych ¢arkovanou soufadnici r’, podili na velikosti elektrické indukce v
bodé r. Tomu odpovidé rovnice (2.1)

D(r,w) = sg/s(r,r',w)E(r',w)dr'. (2.1)

Pokud by materidlova odezva vykazovala jenom lokédlni odezvu, pak by permitivita mohla
byt ve tvaru e(r,r’,w) = £4(w)d(r — r’). Rozebereme-li z fenomenologického hlediska po-
dobu nelokalni permitivity, mizeme ziskat nékteré zajimavé informace, které nam po-
mohou objasnit, co je pri¢inou nelokalniho chovani v materidlu. Nize uvadény rozbor
nelokalni interakce je podrobné popsan v [56] ¢i [57].

Obrazek 2.1: Schematické zndzornéni funkece f(r,r’) v okoli bodu r, a je charakteristickd dimenze,
pricemz plati |k|a < 1, obrézek je pfevzat z [56].
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Nelokalni interakci muzeme povazovat jako odchylku od lokalni, tudiz je mozné nelo-
kélni vlastnosti zahrnout do funkce f(r), kterd by méla mit z fyzikdlniho hlediska pred-
pokladané vlastnosti, konkrétné ze bude kratkodosahovd: [ f(r)dr < g4, symetrické:
Jrf(r)dr = 0 a bude pouze korekei k lokaln{ odezvé materidlu: [r?f(r)dr = 2£2,, kde
parametr &,; oznacuje dosah nelokalni odezvy. Jak je na obrazku 2.1 naznaceno, je tento
dosah mensi nez charakteristickd dimenze a. Splnénim vyse uvedenych predpokladt na
funkci f(r,r’) muzZeme provést rozvoj funkce permitivity materidlu ve tvaru (2.2):

e(r,r',w) ~ g4(w)d(r — ') + f(Ir — r']). (2.2)

Provede-li se rozvoj elektrického pole v okoli r do druhého radu ziskdme vztah v podobé
(2.3), kde je symbolem H vyjadien maticovy operator nazyvany Hessidn, jenz je matici
obsahujici vSechny parcialni derivace druhého fadu dané funkce.

Ei(r) ~ By(r) + V(Bi(r)) (r = ') + 5 (r = )" [HE, ()| (r — ¥'). (2.3)

Dosazenim (2.3) a (2.2) do (2.1), provedenim konvoluce s vyuzitim vlastnosti delta funkce,
Ize ziskat z prvni Maxwellovy rovnice (vyjadiujici zobecnény Ampéruv zakon) (2.4)

2
V x V x E(r) = %(gd(m + 2,V E(r). (2.4)

Vyse uvedeny vztah je velmi zajimavy z toho hlediska, Ze prestoze vztah (2.2) nevychédzi z
konkrétniho fyzikdlniho modelu (naptiklad pro chovani elektronového plynu v kovu), ale
pouze z predpokladii na ,rozumné* a kratkodosahové ptisobeni odezvové funkce f(r,r’),
lze zjistit jakym zptsobem se nelokalni chovani materidlu projevuje. Podstatné je si v§im-
nout, ze nelokalni odezva se projevuje az od druhého fadu, tedy operatorem V2. Na nelo-
kalni chovani je mozné pohlizet i z perspektivy vinovych vektori, jez jsou svazany vztahy
Fourierovy transformace s prostorovymi souradnicemi. Tento pohled je uzite¢ny predevsim
ve formulacich obecného popisu nelokalniho chovani, kde je mozné vektor elektrického pole
aproximovat rovinnou vlnou. Pro feseni konkrétnich tloh je zrejmé vyhodnéjsi se pridrzet
standardni formulace, tedy popisu problému pomoci diferencidlnich rovnic. Nicméné je
dobré zde uvést i zminovany formalismus popisu ve Fourierovské doméné, nebof prinasi
novy nahled na danou problematiku a je velmi casto v literatufe vyuzivan.

2.1 Nelokalni disperze ve Fourierové prostoru vlnovych
Cisel

Jak jiz bylo vyse naznaceno, prostorovou disperzi je mozné také definovat jako disperzi
funkéné zavislou na vlnovém vektoru. Jako priklad ndm muze poslouzit rovnice (2.4), Fou-
rierovou transformaci prevedena do tvaru (2.5), pfi¢emz symbolem ® je oznacen dyadicky
soudin:
2
w
-k xk x E(k,w) =

Cj(sd(w)E(k, w) — 4k -k ® E(k,w)). (2.5)
Predpokladejme, ze je mozné feSeni rovnice (2.5) hledat ve tvaru sificich se vin. Vektor
elektrického pole je mozné uvazovat ve dvou rliznych variantach. Jednak v ptipadé, kdy
je vektor elektrického pole orientovan ve sméru siteni Er,(kz,w) || kz, ¢ili jakozto longi-
tudindlni vinu, jednak kdy je vektor elektrického pole kolmy ke sméru sireni, tedy jakozto
vinu transverzalni kr - Ep(k,w) = 0. Kazdé z téchto uvazovanych poli ma svd vlnova
¢isla ky, a k. Timto rozkladem se rovnice (2.5) rozdéli na dvé rovnice pro transverzalni
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a longitudinalni elektrické pole:

2
kr x ky x Er(ky, w) + C;“J(lei(“’%)ET(kT,w) =0, (2.6)
2
o (Ealw)EL ke, w) — €K B (Ke,w)) = 0. (2.7)

Pokud se uplatni definice pro transverzalni pole, tedy Ze je smér vinového vektoru kolmy
na vektor elektrického pole, pak lze zjistit, ze ¢len s dyadickym sou¢inem v rovnici (2.5)
1ze upravit na kp x ky x Ep(kp,w). Takto je mozné ziskat rovnici (2.6), coz je vinova vek-
torova rovnice. Z vlastnosti vektorového souc¢inu ky x kp x Ep(kp,w) = —k%ET(kT,w)
lze déle obdrzet vztah pro transverzalni vlnové ¢islo (2.8). Podobnym postupem lze od-
vodit vztah (2.9). Z definice longitudindlniho pole vyplyvé, ze vektorovy soucin v (2.5)
je nulovy a vzhledem k tomu, Ze jsou sméry longitudindlniho elektrického pole a k nému
prislusného vlnového vektoru kj kolinedrni, tak je mozné dyadicky soucin v (2.5) nahra-
dit pouze ¢lenem k3 Ef (kr,w). Provedenim zminénych tprav lze dospét k rovnici (2.7),
svykrdcenim“ elektrického pole lze ziskat rovnici (2.9):

w2
ki = 2(661(2)) (2.8)
ea(w) — &4 ki = 0. (2.9)

Z vyse uvedenych vztahi (2.8) a (2.9) je patrné, ze transverzalni a longitudinalni ¢isla
maji jiny predpis. To ale jinymi slovy znamend, ze materidlova odezva materialu v po-
dobé permitivity ma jinou podobu pro transverzdlni a longitudinalni pole, a je mozné ji
povazovat za specifickou vektorovou velic¢inu.

Na tomto misté je vhodné definovat projektory dle [58], pficemz symbolem I v (2.10) je
myslena jednotkova matice:

1
L, = (kL®kL) T, =1-L,. (2.10)
ke[|
Vyse uvedené projektory ndm umozni rovnici (2.5) prevést do tvaru velmi podobnému
vektorové vlnové rovnici s lokalni odezvou, konkrétné do podoby (2.11), coz ndm umozni
jisté srovnani mezi lokalni a nelokélni interakci z pohledu permitivity materidlu:

2
—k x k x BE(k,w) = ek, w)E(k,w). (2.11)
C

Elektrické pole v (2.11) je celkovym polem, tedy souc¢tem longitudinalniho a transver-
zélntho pole, coz konkrétné znamend: E(k,w) = Ep(kr,w) + Ep(kp,w) = TiE(k,w) +
LiE(k,w). Podobné lze nahliZzet na vlnovy vektor: k = ky + k;, = Trk + Lik a taktéz
na permitivitu materidlu, coz lze zapsat v podobé (2.12)

Enl(k>w) = ET(ka w) + EL(k,W) = Tksnl(k7w) + Lksnl(kaw)‘ (212>

Pokud bychom uvazovali kartézsky souradny systém a siteni elektrického pole ve sméru osy
z, pak transverzalni sméry, v nichz mohou byt orientovany jednotlivé slozky transverzal-
niho elektrického pole, jsou ve smérech os x a §. Této konkrétni konfiguraci pak odpovida
maticovy zapis nelokalni permitivity materidlu ve tvaru (2.13)

ET(k, w) 0 0
en(k,w) = 0 er(k,w) 0 : (2.13)
0 0 E?L(k, OJ)
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Podoba jednotlivych slozek matice (2.13), tedy transverzélni a longitudindlni slozky per-
mitivity nelokalniho materidlu, zavisi na konkrétnim modelu nelokalni interakce. Pridrzime-
li se v8ak prozatim fenomenologického popisu dle rovnice (2.4) ¢i z ni vyplyvajici rovnice
(2.5), pak ze vztahu (2.6) a (2.7) vychazeji i konkrétni predpisy pro transverzalni a lon-
gitudinalni slozku nelokalni permitivity &,;(k,w), a to jako (2.14)

sd(w)
(1-&y)

Z rovnic (2.6) a (2.7) lze jednoduse odvodit vztahy pro Greenovy funkce pro longitu-
dindlni a transverzalni pole, coz umozni prevést rovnice do zobecnéného tvaru. Jelikoz
jsou rovnice jiz pretransformovany do prostoru vlnovych vektord, postaci nulu na pravé
strané rovnic nahradit jednickou a misto Er (kr,w) a Er(kr,w) uvazovat Greenovy funkce
Gr(kr,w) a Gr(kr,w). Jednicka na pravé strané vychazi z postupu, kdy je v upravené
diferencidlni rovnici (2.4) nové s nulovou pravou stranou nasledné nula nahrazena delta
funkei §(r). Delta funkce po Fourierové transformaci prejde na zminénou jednicku. Plati
tedy nésledujici vzorce (2.15)

er(k,w) = er(k,w) = gg(w) — 2k, (2.14)

—Ty
k2 — (2)%ep(k,w)

C

Ly

Grk,w) = 7(%)2&1(1{’&}).

. Grkw) = (2.15)

Prestoze byly pfi odvozeni vztahu (2.15) vyuzity relace (2.14), jsou vzorce Greenovych
funkci obecné platné a vyjadiuji dilezity vztah mezi vyse definovanymi komponentami
permitivity nelokalniho prostiedi.

2.2 Klasifikace optické nelokalni disperze

V této casti se pokusime klasifikovat rtizné piipady nelokdlnich modelt, k ¢emuz lze
vyhodné vyuzit obecny maticovy tvar pro permitivitu nelokalniho prostiedi (2.13). Duvod

NN

odlisnou odezvu nelokalniho materidlu vzhledem k polarizaci vektoru elektrického pole.

V této casti se zaméiime spiSe na matematickou stranku problematiky. Z konkrétnich
prikladu, nékterych zcela hypotetickych, bude patrné, jaké ¢leny ridici diferencidlni rov-
nice pro proudovou hustotu zapric¢inuji nelokalni charakter longitudinalni ¢i transverzalni
komponenty permitivity nelokalniho média a z toho vychazejici naslednou klasifikaci. Jis-
tym prinosem miize byti i to, Zze na konkrétnich prikladech budou predvedeny postupy,
jak 1ze vcelku jednoduchym zptsobem ziskat longitudinalni a transverzalni komponenty
permitivity, tak prislusné longitudinalni a transverzalni vlnové vektory. Nejprve je vsak
vhodné zminit mozné typy odezvy materidlu, jez jsou prehledné uvedeny v tabulce 2.1.

oznaceni typu odezvy definice subkapitola
skalarni lokalni odezva er(w) = er(w) 1.
nelokalni odezva s lokalni stopou er(w) # er(w) 2.
longitudinalni nelokalni odezva er(k,w) Ner(w) 3.
transverzalni nelokalni odezva er(w) Ner(k,w) 4.
skaldrni nelokalni odezva er(k,w) =erk,w) 5.
nelokélni transverzalni a longitudindlni odezva | e (k,w) # er(k,w) 6.

Tabulka 2.1: Tabulka klasifikace moznych pripadt odezvy materidlu
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2.2.1 Skalarni lokalni odezva

Jako model této odezvy lze uvést priklad, kdy je definovan linearni vztah mezi proudovou
hustotou a elektrickym polem, tedy Ze indukovany proud v materidlu svym prostoro-
vym rozlozenim kopiruje intenzitu elektrického pole. Tento model nebude mit nelokélni
charakter. Je konkrétné popsan soustavou rovnic (2.16) a (2.17), kde prvni z rovnic je Ma-
xwellova. Symbolem ¢,,(w) je myslena dielektrickd odezva materidlu bez zahrnuti vlivu
indukovaného proudu. Druhd rovnice, udéavajici Ampéruv zakon s tim, ze plati uméra
mezi indukovanym proudem a elektrickym, je dana frekvencné zavislou vodivosti oznace-
nou o(w). Jak bude pozdéji ukazano, je tento model prikladem lokélni odezvy:

w2
V xV xE(r,w) — —enwE(r,w) =iwwl(r,w), (2.16)

2
J(r,w) = o(w)E(r,w). (2.17)

Resen{ této soustavy hledejme za predpokladu, ze mize byt transverzalni elektrické pole v
podobé: Ep(r,w) = Vxn(r,w), kde n(r,w) predstavuje vektorovou funkci, jejiz konkrétni
tvar muze byt urcen az vytreSenim celé tlohy. Zaroven je zapotrebi definovat longitudinalni
pole a to gradientem skalarni funkce ¢(r,w), tedy vztahem E (r,w) = Vp(r,w). Zave-
deni funkci n(r,w) a ¢(r,w) je v jistém smyslu obdobou postupu zavedeni vektorového
a skalarniho potencidlu v klasické elektrodynamice. Dosazenim téchto predpoklddanych
tvaru elektrickych poli do soustavy rovnic (2.16) a (2.17) 1ze velmi snadnymi upravami
ziskat jednu rovnici pro transverzalni (2.18) a jednu rovnici pro longitudinédlni pole (2.19),
kde k3 = w?/c?:

KB (r,w) — (Kem (@) + inowo (w) ) Br(r,w) =0, (2.18)

(k:gam(w) + iuowa(w))EL(r,w) =0. (2.19)

Jak je z rovnic (2.18) a (2.19) patrné, uzavorkované vyrazy jsou v obou rovnicich stejné,
pokud se vykrati vektor elektrické intenzity Ep(r,w) z rovnice (2.18), pak dostaneme
pro transverzaln{ vlnové ¢fslo vztah k% = kie,, (w) + ipowo (w). Rovnice (2.19) je vlastnd
ekvivalentni k rovnici (2.20), nebot je longitudialni elektrické pole kolinedrni se smérem
vinového vektoru ky, a tak je vektorovy souéin v (2.20) roven nule, coz je analogii mate-
matické identity V x (Vo(r,w)) = 0.

—kp x kg x By (r,w) = (Ken (@) + ipowo (w) ) Er(r,w) = 0. (2.20)

Podobné jako v piipadé rovnice (2.11) muzeme, jak je na prvni pohled patrné, prevést
soustavu rovnic (2.16) a (2.17) do rovnice pro celkové elektrické pole, které je souctem
longitudinalniho a transverzalniho pole, do tvaru (2.21)

V x V x B(r,w) — k? <5m(w) + ia(w)
Eow

)E(r,w) ~0. (2.21)

Ponévadz je tedy mozné pouzit rovnici (2.21) pro pole Ep(r,w) i pro Ef(r,w), tak to
jinymi slovy znamend, ze mizeme zavést novou funkci permitivity materidlu. V té uz je
zahrnut vliv indukované proudové hustoty a jak je evidentni, je tato funkce permitivity
pro obé elektricka pole totozna. Plati tedy (2.22)

e(w) =erp(w) =ep(w) = em(w) + iw (2.22)

Eow '
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Za zminku stoji to, Ze nové zavedenou permitivitu e(w) neni nutné zavadét v maticové
podobé pravé z toho divodu, Ze slozky v pripadném maticovém tvaru maji pro obé
pole stejny tvar a tudiz mutzeme hovorit o takzvané skalarni odezvé. Navic, jak je téz
zjevné, tato permitivita e(w) nevykazuje zdvislost na vinovém vektoru a jedné se tedy o
prvni pripad dle klasifikace v tabulce 2.1. Pristoupime-li nyni k dal$imu rozboru tlohy,
je mozné dojit k poznatkum niZe. Z rovnice (2.19) vyplyvd, ze elektrické pole Ef (r,w)
je nulové, nebof vyraz v zavorce (2.19) byt nulovy nemtiZe, protoze je roven k%, pficem?
predpokldddme, ze je transverzalni vlnové ¢islo nenulové, Vo(r,w) = 0. Jestlize déle
budeme predpokladat platnost bezezdrojové rovnice kontinuity pro proud a indukovany
naboj, ma tato rovnice ve frekvenéni doméné (¢t — iw) po Fourierové transformaci tvar:
—iwp(r,w)+ V- J(r,w). Dale je mozné vyuzit Maxwellovu rovnici pro indukovany naboj
£0Em(w)V-E(r,w) = p(r,w), z niz je evidentni, ze transverzalni pole nema na indukovany
naboj vliv, nebot plati: V - Ep(r,w) = V - (V X n(r,w)) = 0. Dosadime-li do rovnice
kontinuity longitudinalni elektrické pole v predpokladaném tvaru, dostaneme Laplaceovu
rovnici (2.23) pro ¢(r,w):

(0(w) — iweozm(w)) Ap(r,w) = 0. (2.23)

Ulohu definovanou rovnicemi (2.16) a (2.17) muzeme tedy oznacit jako model se skaldrni
lokélni odezvou a je mozné ji fesit pomoci vyse zminénych funkei p(r,w) a n(r,w), nicméné
konkrétni tvar feseni je samoziejmé zavisly na okrajovych podminkach pro indukovanou
proudovou hustotu, na samotné strukture a dopadajicim elektromagnetickém poli.

2.2.2 Nelokalni odezva s lokalni stopou

Zde muzeme vychézet z predeslého pripadu. Velmi jednoduse je mozné dospét k zavéru, ze
jedind moznost, jak muze nastat varianta definovand v tabulce 2.1 na druhém adku, je ta,
pokud bude mit druha rovnice nelokalniho modelu dodatecény ¢len ve tvaru &(w) (V x V X

E(r,w)) & v obeen&jii podobé £(w)(V x V x B(r,w)) + 0(w)E(r,w). V takovém piipads
maji tedy longitudindlni i transverzalni slozky permitivity odlisny predpis a zaroven nejsou
funkéné zavislé na vlnovém cisle. Pridrzime-li se druhé obecnéjsi varianty, pak rovnice
modelu nabyvaji podobu (2.24) a (2.25):

V x V x B(r,w) — ke, (W)E(r,w) = igwl (r,w), (2.24)
I(r,w) = o(W)E(r,w) +£w)(V x V x E(r,w)). (2.25)

K vyse uvedenému modelu lze dojit jednoduchou matematickou tivahou. V rovnici (2.25)
musi byt za parametrem &(w) vyraz s rotaci, nebot pokud by na tomto misté byl néjaky
jiny operator, napriklad Laplacetiv A, pak bychom po dosazeni predpokladaného tvaru pro
longitudindlni pole ve tvaru Ef (r,w) = Vp(r,w) zjistili, ze longitudindlni ¢ast permitivity
jiz bude zavisla na vlnovém d¢isle kz. Na druhou stranu nemiize nésledovat za clenem
&(w) libovolnd mocnina operatoru rotace, nybrz je pripustnd pouze druha mocnina. To
je z podobného divodu, ze je predpokladana pouze frekvencni zavislost transverzalni
¢asti permitivity. Pokud vyuzijeme stejny postup, jako v predchozim pripadu, tedy zZe
Er(r,w) =V xn(r,w) a Er(kr,w) = Vp(r,w), pak lze jednoduchymi dpravami dospét
ke vztahu pro transverzalni vlnové ¢islo (2.26):

io(w)

k3 = k%(%) (2.26)

Rovnice pro longitudinalni pole zlstane ve stejném tvaru jako v predchozim pripadé
(2.19). Z uvedeného opét vyplyva, ze longitudinalni pole mize existovat, pokud bude vyraz
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v zévorce v (2.19) roven nule. To by ovsem znamenalo, Ze je transverzalni vlnové ¢islo
(2.26) taktéz nulové. Jinymi slovy jak v predeslém, tak v tomto pfipadé muze existovat
longitudinalni ¢ast elektrického pole. Pro tento uvedeny model nelokalni odezvy s lokalni
stopou muzeme najit maticovy zapis permitivity, tak jak byl definovan drive, dle orientaci
jednotlivych slozek poli a vztahu (2.12). Pokud bychom brali v potaz méné obecny pripad,
kdy je o(w) = 0, je pak evidentni, ze i takovyto model bude mozné klasifikovat prave jako
model nelokalni odezvy s lokdlni stopou (2.27):

em (w)+ io(w)

Tt () 0 0
€(w) = Tre(w) + Lype(w) = 0 elm(@j?((ﬁi; 0 . (227
—iwpoé(w
0 0 em(w) + 122

eqw

2.2.3 Longitudinalni nelokalni odezva

V této ¢asti zamérené na rozbor modeltt vykazujicich nelokdlni longitudinalni odezvu
budou zkoumény rtzné ekvivalentni formy takovychto modeli, coz mize byt dulezité z
teoretického i praktického hlediska. Obecné plati fakt, ze ne vsSechny ekvivalentni for-
mulace daného modelu mohou byt stejné vhodné pro dalsi uplatnéni v numerickych ¢i
analytickych simulacich. Zde proto, i z duvodu klasifikace, je dobré uvést hlavni sméry,
jakymi lze formulovat model s nelokalni longitudinalni odezvou. Mezi takové patii i kla-
sicky hydrodynamicky model, jehoz odvozeni lze najit napiiklad v [59], a ktery ma tvar
soustavy rovnic (4.1) a (4.2). Viz navazujici kapitola. K modelu s longitudinalni odezvou
muzeme v zasadé dospét dvéma riznymi zpisoby, které jsou z matematického hlediska
ekvivalentni, jak bude ukazano. Prvni moznosti, jak dojit k vhodné formulaci nelokalniho
modelu s longitudinalni odezvou, miize byt snaha o modifikaci modelu se skalarni lokalni
odezvou daného rovnicemi (2.16) a (2.17). Prvni rovnice (2.16) je vztahem vychazeji-
cim pouze z Maxwellovych rovnic, tudiz neni mozné jakkoliv do této rovnice zasahovat.
Druhé rovnice (2.17) vyjadifuje Ohmuv zékon, jenz je dobfe uplatnitelny na makrosko-
pické trovni. Na mikroskopické tirovni je vSak nutné zahrnout vlivy vztahujici se k elektro-
magnetické interakci, kterou vytvari indukovand proudova hustota, ¢imz ovliviiuje jednak
elektromagnetické pole ve svém okoli, tak i svym polem ptsobi na samotny elektricky
proud. Do interakce déale vstupuji dalsi aspekty, jako je stlacitelnost elektronového plynu
¢i vzajemna kvantové-mechanicka interakce. Zde vsak mizeme odhlédnout od fyzikalni
podstaty a zabyvat se spiSe otdzkou samotné existence modelu nelokélni longitudinlni
interakce z matematického hlediska. Jako prvni moznost predpoklddejme, Ze je dodan do
pravé strany rovnice (2.17) ¢len vytvarejici nelokdlni odezvu jen pro longitudinalni pole.
K tomuto ucelu je velmi vyhodné vyuzit jiz dfive diskutované tvary pro transverzalni a
longitudinalni pole, konkrétné v podobé Ep(r,w) = V X n(r,w) a EL(r,w) = Vo(r,w).
Pokud by tedy prava strana rovnice (2.17) obsahovala jakykoliv vyraz s operatorem rotace,
je pak evidentni, ze prispévek od takového ¢lenu by byl pro longitudinalni pole nulovy,
nebot plati operatorova identita V x V(r,w) = 0. Nabizeji se proto varianty, ze na pravé
strané rovnice (2.17) muze byt pouze ¢len s operatorem VV- ¢i Laplaceuv operdtor A.
Druhéd moznost, jak bude ukazano v dalsi podsekci, neprichdzi v Gvahu, protoze takovy
¢len dava vznik mimo jiné i transverzalné nelokalni odezvé. Z tohoto divodu model, ktery
by vychazel z Ohmova zdkona, tedy (2.17) a vykazoval pouze nelokilni odezvu pro lon-
gitudindlni pole, mize mit podobu dle rovnic (2.28) a (2.29), kde &;(w) je blize neurcend
funkce:

V x V x E(r,w) — ke (W) B(r,w) = igwI(r,w), (2.28)
J(r,w) =01 (W)E(r,w) + {(w)VV - E(r,w). (2.29)
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Druhou moznosti, jak dospét k modelu s nelokdlni longitudinalni interakci, je naopak
modifikovat novym ¢lenem levou stranu rovnice (2.17). Opét ze stejnych duvodi je vhodny
vyhradné ¢len s operatorem VV-, timto zpiisobem definovany model ma tedy podobu
rovnice (2.28) a (2.30):

&W)VV - J(r,w) + ((w)I(r,w) = o2(w)E(r,w). (2.30)

Rovnice (2.30) méa shodny tvar s rovnici, jez definuje hydrodynamicky model ve své stan-
dardni verzi. Postacuje k tomu dosadit za &(w) = 52, ((w) = w(w—+i7) a 02(w) = iww2e.
Prvni rovnice HD modelu je (2.28). Blizsi informace o hydrodynamickém modelu budou v
nasledujici kapitole. Pro nékteré tivahy vsak mtize byt vyhodnéjsi pracovat s nelokalnim
modelem, ktery by byl pravé v podobé rovnic (2.28) a (2.29), namisto soustavy (2.28) a
(2.30), nebot jednoduchym dosazenim (2.29) do (2.28) vznikne rovnice pro elektrické pole
a neni nutné jiz v prvnim kroku separatné pocitat s transverzalnim a longitudindlnim
polem. Takovyto tvar rovnice pro celkové elektrické pole byl odvozen napiiklad v [57].
Lze k nému dojit tak, ze se vyjadii indukovana proudova hustota J(r,w) z (2.28) pomoci
elektrického pole a tento vztah je nasledné dosazen do (2.30). Vyuzitim operatorové al-
gebry a déle po jednoduchych dpravéch lze ziskat kyzenou rovnici v podobé (2.31), ze
které je jiz na prvni pohled evidentni, jak je mozné nové definovat indukovany proud.
Porovnanim rovnice (2.28) a (2.31) totiz vyplyva, ze indukovany proud lze definovat téz
v podobé rovnice (2.29), pricemz se z tohoto srovnani jednoduse dostanou vztahy mezi
jednotlivymi funkcemi o (w), o2(w) a &1 (w), {2(w).

V x V x B(r,w) — ke (W) E(r,w) = iuow<02(w) —iw &2(w)

Cw) W)
Nyni se miuzeme zabyvat rovnici (2.31), kterou i z vyse uvedeného muzeme chapat nejen
jako obecny tvar diferencialni rovnice pro elektrické pole modelu longitudinalni nelokalni
odezvy, ale i z praktického pohledu, zZe se zaroven jednd o obecny tvar rovnice definovany
hydrodynamickym modelem. Vyuzijeme-li predpoklad o obecném tvaru pro transverzalni
a longitudinélni elektrické pole, tedy ze Ep(r,w) =V x n(r,w) a Ef(r,w) = Vp(r,w) a
relaci VV - V(r,w) = A(Vp(r,w)) = —k2E/(r,w), pak lze po jednoduchych tpravéch
ziskat rovnice pro jednotliva pole (2.32) a (2.33):

vV )E(r,w). (2.31)

iO’g (w)
gow((w)

Na uzdvorkované vyrazy v (2.32) a (2.33) muzeme nyni nahlizet jako na nové definice
disperznich zavislosti permitivity materidlu pro transverzalni a longitudindlni elektrické
pole. Na rozdil od rovnice (2.19) je mozné v piipadé skaldrni lokdlni odezvy zajistit
nulovou hodnotu zavorky v rovnici (2.33) pro jakoukoliv frekvenci w pfislusnou hodnoté
velikosti vlnového ¢isla k. :

V x V x Ep(r,w) — k2 (sm(w) + )ET(r,w) =0, (2.32)

—k2 <em(w) +

((w) i3 (w)
kL \/&M t i@ (2.34)
7Z hlediska klasifikace je vsak zapottfebi zminit druhou moznost, jiz 1ze téz definovat permi-
tivitu pro longitudindlni pole £, (k, w), jinak nez zadvorkou v rovnici (2.33). Vyuzijeme-li jiz
mnohokrat zminény predpokladany tvar pro podobu longitudindlniho pole, pak z rovnice
(2.28) dostéavame vztah mezi longitudindlnim elektrickym polem a proudovou hustotou,
ktera je svazdna vyhradné s timto polem konkrétné jako

—kdem(W)EL(r,w) = ipowd 1 (r,w). (2.35)
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Vyraz J(r,w) oznac¢uje proudovou hustotu, jejiz smér je shodny se smérem vektoru lon-
gitudinalniho elektrického pole. Z uvedeného vztahu vsak okamzité vyplyva, ze jak longi-
tudindlni elektrické pole, tak proudova hustota maji stejnou prostorovou zavislost a tedy
i stejné vinové cislo. Na zakladé tohoto tvrzeni miZeme jinym zplsobem vyjadrit prou-
dovou hustotu J(r,w) pomoci elektrického pole Ef(r,w) a to z rovnice (2.30) s tim, ze
plati: VV-J(r,w) = —k?J(r,w). Ndsledné miizeme touto cestou vyjddienou proudovou
hustotu J,(r,w) dosadit do (2.35). Okamzité tak obdrzime dilezity vztah

iog(w)
0w (¢(w) — &2(w)k])

Timto se v zasadé ukazuje jista nejednoznacnost, jak definovat disperzni vztah pro per-
mitivitu longitudinalniho elektrického pole ey (k,w). Vyrazy v zavorkich jak v (2.33), tak
v (2.36) jsou z matematického hlediska odvozeny spravnymi postupy a jsou tak v obou
pripadech stejné relevantni jakozto vyjadreni disperzniho vztahu ey (k,w). Lze téz uka-
zat, ze jak z (2.33), tak z (2.36) vyplyva stejny vzorec pro velikost vinového ¢isla (2.34).
Zminénd nejednoznacnost by tedy zaslouzila patri¢nou diskuzi. Do této kategorie odezvy
patii QHDM z ¢lanku [60,61].

2 (am(w) - )EL(r,w) ~0. (2.36)

2.2.4 Transverzalni nelokalni odezva a dalsi mozné typy odezev

Transverzalni nelokalni odezva je definovana vztahem na ¢tvrtém radku tabulky 2.1. Zde
se muzeme zabyvat otazkou, jaky tvar rovnice by zminény model musel mit, aby bylo
mozné jej zaradit dle klasifikace mezi interakci s nelokalni transverzalni odezvou. Samo-
ziejmé nema smysl zkoumat vsechny nejriznéjsi typy rovnic, které by mohly takovouto
interakci popisovat, ale nabizi se jako vcelku rozumné moznost zkoumat obecnou podobu
modelu, ktery ma redlny fyzikalni zdklad a ptat se, zda by jist4 modifikace tohoto modelu
nevedla pravé k nelokalni transverzalni interakci. K tomuto tucelu mizeme vyuzit bud
rovnici (2.29) nebo (2.30), které jsou ruznymi variantami obecnych formulaci rovnic hyd-
rodynamického modelu, jak bylo vysvétleno vyse. Dosazenim odpovidajicich funkénich
predpisu za funkce &3(w), ((w) a o2(w) se pak veskeré nize uvedené uvahy budou tykat
konkrétniho ptipadu hydrodynamického (HD) modelu. Vyjde-li se tedy z (2.30), coz je
obecny tvar druhé rovnice HD modelu, mizeme pak uvazovat o jeji modifikaci napri-
klad tak, ze doplnime pravou stranu rovnice o novy ¢len obsahujici diferencialni operator
pusobici na celkové elektrické pole. Na zac¢atku této kapitoly o nelokalnich vlastnostech
a modelech bylo z fenomenologického popisu nelokalni interakce odvozeno, ze nelokalni
odezva z matematického hlediska predstavuje odchylku od klasické teorie projevujici se az
druhym a vyssim radem diferenci celkového elektrické pole. Proto se zde budeme zabyvat
vyhradné zminénym druhym fddem. Rovnici (2.30) miuzeme tedy pozménit zavedenim no-
vého c¢lenu s diferencidlnim operdtorem druhého radu na pravou stranu rovnice. Z celkem
ziejmych divodd nema smysl uvazovat o operatoru VV-, nebot aplikaci na transverzalni
elektrické pole dava nulu. Zbyvaji tedy jiz jen dvé moznosti, a to vyuzit clen s VxVx a A,
obé varianty budou niZe rozebrany. V prvné navrzeném pripadé nabyva model nelokalni
interakce podoby rovnic (2.28) a (2.37), kde x(w) je blize neurcend funkce zavisld jen na
proménné w:

&(W)VV - J(r,w) 4+ ((w)J(r,w) = o2(w)E(r,w) + x(w)V X V x E(r,w). (2.37)

Rovnici (2.37) 1ze jednoduchym zpusobem upravit tak, ze se z (2.28) vyjadii ¢len V x
V x E(r,w) a nasledné je dosazen za nové uvazovany vyraz v (2.37). Po jednoduchych
upravach se takto ziskd rovnice (2.38), tedy na misto rovnic (2.28) a (2.37) lze zamysleny
model definovat rovnicemi (2.28) a (2.38). To je ale ve své podstaté pordd model nelokalni
longitudinalni odezvy urceny rovnicemi (2.28) a (2.30) s jen pozménénymi funkcemi ¢(w)
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a og(w). Zbyva se tedy zabyvat pouze Laplaceovym operatorem A, ktery dd nenulovou
hodnotu jak pro transverzalni tak longitudindlni pole.

E(w)VV - J(r,w) + (C(w) — ipowx (W) (r,w) = (oa(w) + kfem(w)x(w))E(r,w). (2.38)
Nyni tedy uvazujme model sestavajici se ze soustavy rovnic (2.28) a (2.39):
&W)VV - J(r,w) + ((w)J(r,w) = o(w)E(r,w) + x(w)AE(r,w). (2.39)

Soustavu (2.28) a (2.39) muzeme Tesit napriklad vyjadifenim proudu pomoci elektrického
pole z rovnice (2.28) a tento vyraz dosadit za proudovou hustotu v (2.39), ¢imz se po
jednoduchych tpraviach dospéje k rovnici (2.40):

ipowo (w)

C(w)
—1 wX(w> rw)=
o C(W)AE(, ) =0. (2.40)

VXV x Br,w) — 292 v B w) - (Kem(w) +

o )E(r,w)

Rovnici (2.40) muzeme Fesit dosazenim predpoklddaného tvaru za longitudinalni ¢i transver-
zélni pole, tedy presné stejnym postupem jako v podkapitole (1.2.3) o longitudinalni ne-
lokalni odezvé. Tim se ziskaji rovnice (2.41) a (2.42) pro transverzalni a longitudinalni
pole:

V % V x Ep(r,w) — k2 <6m(w) + w:)g‘(’bl) - wgg) )k?p> Er(r,w) =0,  (241)

<£2(w)em(w) G ))k2>EL(r,w) —0. (242)

weop

io(w)

1
weopC(w)  C(w)

— k2 <em(w) +

Jak uz byla diskuze vedena v podkapitole vyse, lze vyuzit odlisného postupu reseni sou-
stavy rovnic (2.28) a (2.37) tak, ze se pro longitudinélni elektrické pole nejprve vyjadii
vztah pro proudovou hustotu z (2.28). Tento vztah se nasledné dosadi do (2.37) a za vy-
uziti jednoduchych, diive vysvétlenych tprav, se vyjadii vztah pro longitudindlni slozku
proudové hustoty Jp(r,w) pomoci Ep(r,w). Tento vyraz se nasledné dosadi do rovnice
(2.28). Timto odlisnym postupem od prve zminéného se taktéz ziskd odlisny vztah od
(2.42), konkrétné v podobé

(o) )i (0)6le) X)) Y, o)
k:o<m() —m we@@(w)( o ))EL(,) 0. (2.43)

Opét jako v predeslé podkapitole je mozné definovat longitudinalni ¢ast permitivity
er(k,w) bud vyrazem v zavorce (2.42), nebo v (2.43). Nyni se koneéné muzeme dostat
k otazce existence transverzalni nelokalni odezvy definované ve ¢tvrtém radku tabulky
2.1, kterou lze pohodlné zodpovédét pohledem na (2.42). Pokud bude ey, (k,w) funkei z&-
vislou jen na w a zaroven se tim u er(k,w) nevyrusi zavislost na vlnovém ¢isle, pak tim
ziskdvdme podminku pro existenci transverzalni nelokalni odezvy. Z (2.42) ihned ziskdme
zminénou podminku v podobé

ix(w)
WEeEQ

Lo (w)em(w) + = 0. (2.44)
Podminka (2.44) tedy zarucuje existenci nelokélniho chovani pouze pro transverzalni pole.
Otézkou vsak je, zda-li se nejednd pouze o matematicky model. Podle [56] by se vSak mohlo
jednat o popis nelokalni odezvy pro polovodicové materialy s nizkou mirou dopovani.



2.2. Klasifikace optické nelokélni disperze

33

Skalarni nelokalni odezva

Skalarni nelokédlni odezva je matematicky definovana patym fadkem v tabulky 2.1. Jedna
se tedy o pripad, kdy jak transverzalni, tak longitudindlni ¢ast permitivity jsou funkcéné
zavislé na vlnovych vektorech kr a kj. Pritom plati, ze funkéni predpis obou ¢asti per-
mitivit je shodny. V predchozi podkapitole byla fesena otazka existence transverzalni
nelokalni odezvy, pricemz bylo ukazéno, jakym zpusobem lze modifikovat standardni for-
mulaci hydrodynamického modelu, kterd by zapti¢inila nelokalni odezvu pro transverzalni
pole. Samozrejmé je dobré upozornit, ze se nejednalo o zcela obecny rozbor, nebot byla
uvazovana pouze modifikace pravé strany rovnice (2.30). Nicméné pokud budeme vycha-
zet z rozboru v predchozi podkapitole, pak mame v podstaté otazku existence skalarni
nelokélni odezvy vyfesenou. Staci k tomu pouze porovnat uzédvorkované vyrazy v rovnicich
(2.41), (2.42) a hledat podminky, za nichz budou mit stejny funkéni pfedpis. Okamzité je
tedy jasné, ze k tomu dojde, pokud bude funkce £2(w) nulova. Model skaldrni nelokalni
odezvy mé tedy tvar v podobé rovnic (2.45), (2.46):

V x V x E(r,w) — ke (W) B(r,w) = igwI(r,w), (2.45)
((@)I(r,w) = (@) E(r,w) + x()AB(r,). (2.46)
V obou pripadech jak pro longitudiadlni, tak transverzalni pole bude permitivita dana

funkénim predpisem (2.47), kde vlnova ¢isla pro transverzalni a longitudinalni elektrické
pole budou mit jinou disperzni zavislost:

io(w) __ix(w) o
— . 247
oal()  wenl() (247
Do této kategorie odezvy patii CF-HDM (curl-free hydrodynamic model) z ¢lanku [60,62].

er(k,w) =er(k,w) = em(w) +

Transverzalni a longitudialni nelokalni odezva

Tento pripad je ddn modelem definovany rovnicemi (2.28) a (2.39), pfi¢emz zde nejsou
kladeny zddné dalsi pozadavky na &3 (w) a x(w).

V této kapitole uviddéné modely vychazeji z makroskopického pohledu na interakci a zis-
kana feseni, napiiklad rozlozeni poli, se tykaji celé interagujici struktury, kterd je s okolnim
prostredim svizana okrajovymi podminkami na své hranici. Pro blizsi mikroskopicky po-
hled na nelokalni interakci je mozné vyuzit aparat zobecnénych funkci a vsechny vztahy
na tomto zakladé predefinovat. Jak uz bylo zminéno, takovyto pristup je na druhou stranu
neprakticky pro analyzu interakce z makroskopického pohledu, nebot vyvstanou obtize
se zavedenim okrajovych podminek a hleddnim feseni takto formulované tlohy. Naproti
tomu pro zameéreni se na mikroskopickou droven, kde neni zapotiebi se zabyvat okrajo-
vymi podminkami, kde je hlavnim cilem se dopéatrat materidlové odezvy, je formulace
problému v prostoru vlnovych ¢isel ¢i zobecnénych funkci uzitecnou.

Velice zajimavou cestou popisu materidlu a jeho vlastnosti predstavuje také kvantove-
mechanicky pohled na volny elektronovy plyn. Této problematice se vénovali fyzikové jiz
v 50. letech minulého stoleti. Stézejni praci je v tomto ohledu odvozeni vztahu pro dielek-
trickou funkci permitivity kovu ¢i silné dopovaného polovodicového materialu oznacova-
nou jako Lindhardova dielektricka funkce. Odvozeni zminéného vztahu je mozné nékolika
odlisnymi postupy a taktéz konecny vzorec je uvadén v nékolika rozdilnych tvarech. Zde
jej pouze ukazeme dle [63] v podobé (2.48) a to bez hlubsich souvislosti, na jejichz zékladé
je mozné k tomuto vztahu dospét.

ern(k,w) = €x — V(q) Y B fk+q)— f(k)
K

k+q)— FEk)—Rh(w+iy)

(2.48)



34

Kapitola 2. Nelokalni vlastnosti a modely v plazmonice

Ve vzorci (2.48) predstavuje funkce V(q) = 4me?/q? Fourierovu transformaci Coulum-
bova potencidlu, f(k) je Fermi-Diracova distribu¢ni funkce a vyraz E(k) oznac¢uje energii
elektronu o vlnovém cisle k, které odpovida Fermiho energetické hladiné. Posledni veli-
¢inou 7y, je fenomenologicky zavedend kladna ttlumové konstanta. Nové proménné f(q)
byly ziskdny Fourierovou transformaci prostorovych souradnic f(q) a maji vyznam od-
chylky vlnového ¢isla od Fermiho hladiny. Jinymi slovy je tak vyjadfen pfechod do exci-
tovaného stavu elektronu. Z Lindhardovy teorie [64] vyplyva, Ze distribu¢ni funkce f(k)
je zavisla na elektrickém poli uvniti kovu a tudiz je odlisna v pripadé longitudindlniho
a transverzalniho pole. Déle plati, ze se da Citatel v sumé v (2.48) nahradit vyrazem
f(k)(E(k+q)—E(k)). Vzorec (2.48) je mozné déle aproximovat pro dlouhé vinové délky,
pak g — 0 a ¢len E(k + q) — E(k) je mozné vzhledem k ostatnim ¢lentim ve jmeno-
vateli zanedbat. Nahradi-li se poté suma za integral ve sférickych souradnicich tak, aby
bylo mozné zahrnout vSechny kombinace vzdjemného tihlu mezi vektory k a q a jejich
velikosti, pak po urcitych dpravich lze ziskat vzorec (2.49), ktery je obdobou Drudeho
modelu kovu:

wzl
P
€rn(W) = €5 — - . 2.49
Ln(w) = €oc (W~ iyp)? (2:49)
Parametr wy; v (2.49) je plazmova frekvence, ta je definovana vztahem: wy = 4’;:52, kde e

je naboj elektronu, n elektronova hustota a m* ma vyznam efektivni hmotnosti elektronu
v pasové strukture kovu. Pokud by se tedy vlastnosti kovu daly abstrahovat vyhradné
chovanim volného elektronového plynu, pak z kvantové teorie vyplyva, ze by se nelokalni
chovani materidlu mélo objevovat a zesilovat se zmensujici se vlnovou délkou. Samotna
hranice vlnovych délek od niz by se dalo dané médium povazovat za nelokélni ale neni
primo stanovena.

Vyse uvedeny priklad poukazuje na souvislosti mezi nelokalni interakci a déji v elektrono-
vém plynu na kvantové trovni z ponékud odlisného pohledu, nez z kterého vychazi HDM,
kde je prioritné fesena otdzka interakce elektronového plynu a EM pole z makroskopic-
kého pohledu. V dalsi ¢asti jsou v ndznaku zminény nékteré dalsi kvantové jevy. Do této
kategorie odezvy patii SF model z ¢lanku [60,65].



KAPITOLA

Standardni hydrodynamicky
model a nékteré jeho modifikace

Nelokalni odezvu materidlu lze obecné popsat tak, ze vlastnosti materidlu v uvazova-
ném bodé prostoru jsou ovliviiovany také fyzikalnimi veli¢inami v jeho okoli. Prostorova
odezva materidlu tedy neni delta funkci, coz ve Fourierové prostoru vlnovych ¢isel zna-
mena, ze vlastnosti materidlu jsou funkcemi téchto vinovych ¢isel. Model HD je zalozZen
na myslence, ze je mozné popsat dynamiku elektronového plynu podobné jako u ka-
paliny s nenulovou stlacitelnosti. V dtisledku toho lze HDM chépat jako sofistikovanéjsi
Drude-Lorentziv model v tom smyslu, Ze elektronovy plyn se pohybuje na kladné nabitém
pozadi kovovych ionti. Tyto ionty tvori dielektrickou ¢ast permitivity kovu a zbyvajici
permitivita je generovana reakci na hustotu excitovaného proudu. Soucet téchto dvou per-
mitivit udéva jednak permitivitu kovu pro transverzalni (piicné) elektromagnetické pole,
jednak longitudindlni (podélnou) permitivitu pro longitudindlni pole. Z hlediska klasické
teorie, kterd bere v ivahu pouze transverzalni elektromagnetické pole, lze existenci lon-
gitudinalniho pole a longitudindlni slozky permitivity chapat jako nelokélni odezvu [66].
Existence nelokalni odezvy byla ocekavana predevsim u lokalizovanych nanostruktur, a
proto byla timto smérem zamérena velka pozornost. Pro zjednoduseni vypoctt byly zkou-
many i nékteré aproximace standardniho HD modelu, jako je kvazistatickd aproximace,
a to predevsim z divodu, ze takovyto popis dava nefyzikalni predpovéd existence novych
rezonanci pod plazmovou frekvenci [67]. Ty vSak mohou vést k nepfesnym vypoctiam, na-
priklad k novym neocekavanym rezonancim pod plazmovou frekvenci. Hydrodynamicky
model ve své linearizované podobé [59] je tedy osvédéenym néstrojem pro popis nelokalni
interakce v kovovych prostfedich. Kombinuje Maxwellovy rovnice a zaroven dynamiku
elektronového plynu v elektrickém poli. Soucasné se chovani elektronového plynu podoba
kapaliné, spliuje rovnici kontinuity a mé nenulovou stlacitelnost.

3.1 Linearizovana forma hydrodynamického modelu

Standardni podoba hydrodynamického modelu je definovina nésledujicim souborem dvou
rovnic
2

VXxVxE(rw)-— %eb(w)E(r,w) = iwpuod (r,w), (3.1)
BEVV - J(r,w) +w (w+iv) J(r,w) = iwwﬁeoE(r,w). (3.2)

Symbol &;(w) v HDM znamend permitivitu kladného kovového pozadi. V nésledujici ta-
bulce 3.1 jsou uvedeny parametry HDM pro materidly zlato a stfibro [57,59], které se
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pouzivaji pii vipocétech v dalich ¢astech této prace. Reseni hydrodynamického modelu

Tabulka 3.1: Tabulka parametri standardniho HDM. Zde vp je Fermiho rychlost, w, je frekvence
plazmatu, 8 je nelokdlni konstanta a « je utlumova konstanta.

konstanta jednotky  zlato stribro

vF 10°m-s=t  1.39 1.39

wp 1016 Hz 1.3673 1.3627

B 105m-s~t 0.7745-vp  0.7745 - vp
¥ 1016 Hz wp/127 wp/360

bylo hledano riznymi zptsoby, kuprikladu jako jeden z moznych postupt bylo vyuziti Ma-
xwellovych rovnic ve Fourierové obraze, do kterych se dosadi vztahy pro nelokalni permi-
tivitu materiadlu odvozené z HDM. Takto ziskané rovnice je mozné Fourierovsky pretrans-
formovat z prostoru vlnovych ¢isel a frekvenci do béznych prostoro-casovych proménnych
a tim ziskat vhodné diferencidlni rovnice popisujici nelokélni interakci [68]. Ukazuje se
vsak, ze obdobné postupy narazeji na mnohé numerické problémy. Obecné mizeme pied-
pokléddat, ze celkovd proudova hustota je souctem transverzdlni a longitudinalni slozky,
ale pro zjednoduseni uvazujme pouze ¢isté transverzalni slozku Ep(r,w) = V X ng(r,w),
Jr(r,w) = V x ny(r,w), nebo pouze cisté longitudindlni pole Ep(r,w) = VEg(r,w),
Jr(r,w) = V&;(r,w). Na zakladé téchto predpokladi 1ze po jednoduchych algebraickych
manipulacich ziskat vyrazy pro transverzalni a longitudinalni vlnové ¢islo (3.3) a (3.4)

w w2 w
ky = 2 o = V@) 3.3
T C\/€b(w) w(w + i) c em(w) (3.3)

5\/ (w+iy) — ( ) (3.4)

V rovnicich (3.3) a (3.4) jsme zavedli nasledujici zépis: 1/k%’y—{—k%z = ||kr| = kr,
podobné ||kz|| = kz a [|ko|| = ko. V rovnici (3.3) &,,(w) odpovidd permitivité materidlu,
takze transverzalni vlnové ¢islo méa stejnou hodnotu jako klasicky definované vinové cislo
standardni permitivity. Definujeme-li nyni vodivost zvlast pro transverzalni a zvlast pro
longitudinalni pole pomoci vztaht J(r,w) = o(r,w) * E(r,w), kde symbol * znamena
konvoluci pfes prostorové proménné, mizeme z rovnice (3.2) zjistit ndsledujici vztahy ve
Fourierové prostoru

. 2
1EQWWp
= 7P 3.5
O’T(w) w(w+i7), ( )
. 2
or(w k) = —— 0P (3.6)

w(w+iy) — B2k2"

Podobné je mozné definovat nelokélni vzorce pro permitivitu. Rovnici (3.1) muzeme upra-
vit tak, Ze jeji pravou stranu prevedeme na levou a pouzijeme vztahy pro vodivost, ¢imz
ziskdme nové vztahy pro longitudinalni a transverzalni permitivitu jako (3.7) a (3.8)

2
Wp

o) (3.7)

er(w) = em(w) = ep(w) —

2
Wp

5L(WakL) = Eb(w) - w(w n iv) — ,321{%

—0. (3.8)

Soucasné lze ukéazat, ze hodnota e, (w,kz) je nulova [58], protoze longitudindlni vlnové
¢islo je funkci frekvence a vlnové ¢islo nemuzeme povazovat za nezavislou veli¢inu. Pu-
vodem nelokalni odezvy je existence longitudinalniho pole, coz je zfejmé z rovnice (3.6).
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Dalsi modifikace jsou uvedeny napiiklad v [60]. Jak bylo zde jiz nékolikrat poukazano,
nelokalni modely jsou jakymsi mezistupném popisu mezi klasickym a kvantovym. Nelo-
kalni modely by mély v sobé zahrnovat i hrubé obrysy kvantovych procesii, jejichz presna
analyza je velice obtizné. Jistou aproximaci déju vychazejici z kvantové drovné lze nalézt
v klasickém HDM v pohybové rovnici proudové hustoty. Clen 32VV - J(r,w) v (2.30), &
viz bézné uvadény tvar HDM (4.2) v navazujici kapitole, obsahuje vlastnosti stlac¢itelnosti
wkvantového tlaku® elektronového plynu a piipadné i difize (GNOR modifikace [13]) po-
kud 3% — 2 + D(v — iw). Parametr D zde uréuje miru diftiznosti elektronového plynu
z oblasti s vysokou hustotou do prostoru s nizsi koncentraci. Je pochopitelné, ze oba
parametry 8 a D ovliviiuji rozlozeni povrchového naboje na okraji struktury.

3.2 Dvou slozkovy HDM

Podobné jako v pripadé kovii, je snahou popsat nelokalni vlastnosti i u dalsich materidli.
V neddvné dobé byl navrzen HDM pro polovodi¢ové materialy a téz byly i experimentalné
oveéreny charakteristické rezonan¢ni vlastnosti pfedpovidané HD modelem [69]. Vzhledem
k tomu, Ze polovodi¢e maji obecné nizsi koncentraci nosi¢ti ndboje v porovnani s kovy,
je jejich plazmova frekvence nizsi. Kvili nizsim plazmovym frekvencim budou nelokalni
efekty obecné pozorovatelné na vétsich polovodicovych strukturdch nez v kovovych. To
muze byt vyhodné z hlediska experimentalniho ovérovani navrhovanych HD modeli, nebot
priprava nanostruktur vétsich rozméru je podstatné snazsi.

Standardni HDM umoznuje popis pouze jednoho typu nosi¢i naboje (elektrony/diry).
Obvykle se do vypocti zahrnuji pouze elektrony, coz je rozumné piiblizeni, protoze elek-
trony jsou pritomny jako vétSinové nosice a navic jejich mensi efektivni hmotnost ve
srovnani s dirami zpusobuje, ze ovliviiuji optické vlastnosti vice. Zanedbanim proudo-
vych hustot kladnych nosi¢th naboje se nutné projevi tim, Ze rezonancni krivky nebudou
obsahovat akustickou rezonancni slozku. Aby byl odstranén tento nedostatek, byl navr-
zen dvouslozkovy model. Ten déle rozsifuje HDM teorii, v tomto modelu jsou vytvoreny
dveé ruzné vétve rezonanci (optické a akustické) zavislé na vlastnostech elektron-dérového
plazmatu. V tomto modelu tak uvidime i pritomnost rezonanci akustického plazmonu.
Dle ¢lanku [70] je podoba dvouslozkového HDM nésledujici:

2

V x V x E(r,w) — %ng(r,w) = iwpto(Ja(r,w) + Jy(r, w)), (3.9)
BEVYV - Ju(r,w) + w (W + i) Ju(r,w) = iwweo E(r,w), (3.10)
BEVYV - Jy(r,w) + w (w + i) Jy(r,w) = iwwico E(r,w). (3.11)

V modelu definovaném rovnicemi (3.9), (3.10), (3.11) predstavuje veli¢ina J, proudovou
hustotu elektronového plynu a J; proudovou hustotu dér. Kazda ze slozek nosi¢t ndboje
s jak s indexem (a) tak (b) mé své parametry analogické standardnimu HD modelu, pro
nez vsak plati odlisné vztahy:

3kpT e?n; " _
Bl="r,  wi=—o, yi=e(migum) (3.12)

= -,
m; gom;

Index i v (3.12) souhrnné oznacuje indexy a a b, parametr m; ma vyznam efektivni hmot-
nosti spjaté s hustotou stavii a m; ., hmotnost daného nosice nadboje ve vodivostniho pasu.
Symbolem kp je oznacena Boltzmannova konstantou a velic¢ina T' je termodynamickou
teplotou.






KAPITOLA

Hydrodynamicky model sférické
kovové castice

Tato kapitola pojednava predevsim o feseni tlohy interakce dopadajici rovinné elektro-
magnetické vlny se sférickou kovovou ¢astici, pricemz rovnice interakce budou dany kla-
sickym HD modelem. Interakci si muzeme predstavit tak, jak je vyobrazena na obrazku
4.1.
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Obrazek 4.1: Grafickd predstava kovové sférické ¢astice a dopadajici rovinné viny o vinovém vek-
toru ki, a vektoru a intenzity elektrického pole E;,., kartézska soustava souradnic je definovana
osami X,¥,Z. Poloha bodu ve sférickych souradnicich je urcena thly 6, ¢ a vzdalenosti bodu od
pocatku souradnicové soustavy r.

Uloha interakce rovinné viny s kovovou &stici je jednou z méla tloh, pro které lze nalézt
analytické reseni. Dalsi takovou tlohu predstavuje interakce s nekone¢nou kovovou vrst-
vou o konecné tloustce, jejiz reseni bude ukazano v nasledujici kapitole. Problém rozptylu
rovinné vlny na sférické ¢astici byl poprvé tspésné vytesen jiz v roce 1908 a cely koncept
feseni je oznacovan jako Mieho teorie [2]. Vysledky této teorie velmi dobfe souhlasily s
experimenty, nicméné z fyzikalniho hlediska jevi tato teorie jisté nedostatky, predevsim z
toho duvodu, Ze blize nezohlednuje vnitini procesy spojené predné s indukovanou prou-
dovou hustotou v kovu. Z pohledu Mieho teorie jsou tyto vnitini procesy jiz zahrnuty
v permitivité kovu, respektive v namérenych datech frekvenéni odezvy permitivity kovu.
Jak se vSak ukazuje, ¢im vice se blizi rozméry castice volné dréaze elektronu uvniti kovu,
tim vice bude samotnd indukovanda proudova hustota ovlivnéna hranicemi kovové ¢astice
a zacnou se projevovat jevy, které nejdou klasickou teorii predpovidat. Mieho teorie vSak
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z matematického hlediska nabizi inspiraci, jak Tesit interakci sférické castice s rovinnou
vlnou v nelokalnim ptipadé. Jakkoliv je Mieho teorie zésadni, zde se omezime pouze na
strucny slovni popis. Nékteré technické detaily vyplynou z dalsich subkapitol vénovanych
HD modelu, které vychazeji pravé z postupt Mieho teorie. Princip feSeni interakce podle
Mieho teorie je takovy, zZe se provede rozvoj dopadajici rovinné vlny, rozptyleného pole
a taktéz pole uvnitt Castice do lichych a sudych vektorovych sférickych funkei dvou k
sobé ortogondlnich typl. Ponévadz je céastice sféricka, tak je evidentni, ze Teseni tlohy
nebude zavislé na polarizaci dopadajici viny, respektive vSechna reseni jsou spolu svazana
pouze transformac¢nimi vztahy mezi zvolenymi soufadnymi systémy, v nichz jsou defino-
vany poloha ¢astice a dopadajici rovinna vlna. Vnéjsi pole mimo ¢astici maji vinové cislo
ko = w/ecy\/ep(w), zatimco pro pole uvnitt Castice je ky, = w/cy/em(w), pricemz go(w) a
em(w) jsou permitivity vnéjsiho prostiedi a kovu ¢astice. Dalsi zdsadni odlisnosti je tvar
radialni funkce téchto tii poli, dopadajici vlna a pole uvniti ¢astice obsahuji Besselovu
funkci, naproti tomu rozptylené pole méa Hankelovu funkci. R4d obou funkei odpovida
radu rozvoje rovinné viny. Jednotlivé koeficienty rozvoje rozptyleného a vnitiniho pole
v Castici se odvodi z Maxwellovych okrajovych podminek spojitosti tecnych slozek elek-
trického a magnetického pole na rozhrani castice. Rozdily mezi klasickym piistupem v
podobé Mieho teorie a nelokalnim dle HD modelu lze ilustrovat obrazkem 4.2, kde jsou
vypocty ucinnych prirezu extinkce vzhledem k vlnové délce dopadajici rovinné viny.

Gold spherical particle in vacuum, r = 5nm
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(a) Gcinny prufez extinkce zlaté Castice (b) Gcinny prufez extinkce stiibrné ¢astice

Obrazek 4.2: Udnny prifez extinkce zlaté (a) a stifbrné (b) sférické ¢stice o priméru 10 nm
ve vakuu pri interakci s dopadajici rovinnou vilnou.

7 obrazku 4.2 je mozné si utvorit predstavu, jak se projevi nelokalni interakce, coz je
dusledek vybuzeni toku proudové hustoty v objemu kovové Castice, které nejsou Mieho
teorii zohlednény. Zasadni roli zde ale hraje geometrie interagujiciho objektu s dopadajici
vlnou, proto neni mozné zde uc¢inéné zavéry zobecnit na jiné situace. Jak je tedy z obr. 4.2
v obou variantach jak zlaté, tak stiibrné ¢astice o poloméru 5 nm vidét, HD model oproti
Mieho teorii predpovidd o néco nizsi extinkci hlavné v okoli rezonance a jeji posuv ke
kratsim vlnovym délkam. Konkrétni iidaje o modrém posuvu jsou nasledujici, v pripadé
zlaté castice se rezonancéni vlnova délka uréend Mieho teorii posouva z 505.9 nm k 500.3
nm dle HDM, pro stiibrnou ¢astici je mozné urcit posuv z 352.8 nm k 349.8 nm. Jak je tedy
vidét, rozdily mezi vypoc¢tenymi tidaji o extinkci obéma pristupy nejsou dramatické, ale
také nezanedbatelné. Lze téz odvodit, ze na mensich strukturach se nelokalni jevy budou
projevovat vyznamnéji, neni tedy od véci se podivat na feSeni HD modelu specificky ve
sférickych soutradnicich blize.
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4.1 Reseni hydrodynamického modelu ve sférickych
souradnicich

Pokusme se nyni fesit nasi tlohu podobné, jako tomu bylo v pripadé Mieho teorie, nej-
prve je vsak nutné definovat rovnice HD modelu, na jejichz zdkladé bude zalozen cely
dalsi popis. Hydrodynamicky model je bézné uvadén ve tvaru rovnic (4.1) a (4.2), takto
definovany model lze najit napiiklad v [71]. Jak si lze vSimnout, v (4.1) nevystupuje
pfimo permitivita daného kovu, ale vyraz e,(w), ktery mé vyznam odezvy pouze ionto-
vého pozadi kovu, a tedy nejsou do této funkce zahrnuty vlastnosti volného elektronového
plynu, jedna se tedy o dielektrickou ¢ast permitivity kovu, ktera je uvaddéna predpisem:
ep(w) = em(w) + w}/w(w + iy). Prvnf ¢len v rovnici (4.2) mé vyznam tlaku elektrono-
vého plynu a je disledkem existence jeho vnitini energie. Parametr 3 je definovan pomoci
Fermiho rychlosti vp a to vztahem: 5% = 3/5v%. Dalifmi parametry HDM jsou plazmova
frekvence wy, a ttlumova konstanta . Zde se mizeme pokusit hledat feseni HD modelu,
lze vyuzit postupi uvedenych v predeslé kapitole v podkapitole o nelokalni longitudinalni
odezvé, kam lze HD model zaradit, ale namisto toho je mozné uvést i ponékud odlisny
postup, nabizejici trochu nazornéjsi vhled na HD model z fyzikalniho hlediska, ktery je
vsak po matematické strance analogicky s operacemi v predchozi kapitole.

V x V x E(r,w) — k3ep(w)E(r,w) = iwpgd (r,w). (4.1)
B2VV - J(r,w)tw (w+ i) I(r,w) = iwwgz-:oE(r, w). (4.2)

V dalsich tvahach kvili zjednoduSeni zapist rovnic jiz nebudou uvadény funkéni zavis-
losti jednotlivych poli. Tuénd pismena budou ale nadale znacit vektory zavislé na r a w.
Stejné jako v minulé kapitole lze predpokladat, Ze feSeni HD modelu vSech poli (elektrické,
magnetické, indukovany proudové hustoty) uvniti kovové ¢éstice bude souc¢tem longitudi-
néalniho a transverzalniho pole. Dalsim predpokladem je podoba transverzalnich a longi-
tudinalnich poli, kterou stanovime zcela analogicky s predchozi kapitolou, konkrétné pro
elektrické pole: Er = Vx Wi, E;, = V&g a v pripadé proudw: J; =V xW¥; Jp, =V,
Magnetické pole je mozné spocitat z elektrického pole. Dosazenim za E = Er + Ep, a
J=Jr+J; do (4.1) a (4.2) dostaneme (4.3) a (4.4).

VXVXET—]{%&“[) (EL—l-ET) = 1w (JL+JT), (4.3)
—B*AJ L+ wp (w+i7) (I + I7) = iwwleo (BL + Er) . (4.4)

Pfi dpravé rovnic (4.3) a (4.4) bylo vyuzito relaci V x V x E;, = 0 a také VV - Jp, =
AJy, vychéazejicich z vlastnosti transverzalniho a longitudinalniho pole. Nyni je zdhodno
ucinit dalsi predpoklad, ktery velice usnadni dalsi vypocty a je vesmés vSude ve védecké
literatute vyuzivan bez toho, aniz by byl zminovan, a to konkrétné ten, ze transverzalni a
longitudinalni pole spolu neinteraguji. Pripadem, kdy by dochazelo k néjaké vazbé mezi
poli E7 a Ej bych se velice rad zabyval v dalsi ¢asti vlastni dizerta¢ni prace. Prozatim
vSak budeme pocitat, ze tomu tak neni. Nyni tedy mtzeme ze soustavy rovnic (4.3) a (4.4)
vytvorit dvé soustavy rovnic: jednu pro Ep a druhou pro Ej. Z kazdé z téchto soustav je
mozné po jednoduchych dpravach ziskat rovnice pro nami definované funkce ¥ a &g v
podobé (4.5) a (4.6).

2 wp
VXVX‘IIE—kO <€b_(,u((,u—|—i’y)> ‘I’E:O, (45)
1 W

Prvni rovnice (4.5) je ve své podstaté vektorovou vlnovou rovnici, pro kterou ve sfé-

rickych soufadnicich existuji feseni v podobé vektorovych kulovych vin MFE __ MFE
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Nﬁme,Nﬁme, pricemz jsme zde uvedli zjednoduseny zapis. VSsechny funkce jsou zavislé na
||lr|| & thlech sférického souradného systému 6, ¢. Horni index k v naSem znaceni oznacuje
vlnové ¢islo, k hornimu indexu budeme v dal$im popisu pridavat v pripadé rozptyleného
pole index h, ktery bude znamenat, ze radidlni zavislost v dané kulové funkci bude za-
jisténa Hankelovou funkei prvniho druhu (pouzivime ¢asovou zavislost iwt, pro zavislost
—iwt by se musela pouzit Hankelova funkce druhého druhu). Pokud nebude v hornim
indexu h uvedeno, je tim automaticky mysleno, ze radidlni funkci je Besselova funkce j,
(odpovidajiciho fadu n). Dolni indexy n a m oznacuji fady Legenderovych polynomu a
prislusnych Besselovych ¢i Hankelovych funkci. Posledni koeficient e a o oznacuje, zda
vlnova funkce, z niz byly vektorové kulové funkce vytvoreny, obsahovala sudou ¢i lichou
goniometrickou funkci vzhledem k zméné ¢ na —¢. Celd problematika je vSak pomérné
rozsahla a proto je vhodné ¢tendre odkazat spise na zdroje, kde mohou nalézt obsahly
vyklad [72,73]. Nicméné krom zminénych kulovych vektorovych funkei je pro feseni HD
modelu jesté nutnéd znalost gradientu V&g, kde &g je fesenim (4.6) ve sférickych sou-
fadnicich. Poznamenejme déle, ze je gradient téz uvazovan ve sférickych souradnicich.
Konkrétni podobu V® g je nutné odvodit, zde mizeme uvést jejich konkrétni tvar (4.7) a
(4.8), pricemz jednotlivé slozky jsou uvedeny po fadé ve smérech r, 6 a ¢:

kpsin (my) Py m (cosf ) %
VoL, = | sin(me) L (Pym (cosd ), (kr) | (4.7)

mPy, m (cosd )'r'_ljn (k‘LT)

cos (mgo) sinf

ki cos (mip) Py (cost ) &)

Vq)ﬁfm,e = | cos(mp) & (Pym (cos ) r~ 2, (krr) |- (4.8)
—sin (mgp) " (k)

sinf

Vratime-li se k rovnicim (4.5) a (4.6), pak je na prvni pohled zfejmy tvar jednotlivych
vinovych éisel, a to ve tvaru (4.9). Z konkrétni znalosti funkci Wg a ®p lze dle vyse
uvedeného spocitat Er a Ej. Nasledné dosazenim longitudinalniho a transverzalniho
pole do (4.3) a predpokladu, Ze longitudidlni a transverzalni spolu neinteraguji, je mozné
dopocitat proudové hustoty Jp a Jp:

RS R 2o i (4.9)
T 0|¢b wwti) )’ L 32 v e ) .

Na tomto misté je vsak nutné jesté zminit fakt, ze pokud by v (4.1) nebyla zavedena
veli¢ina ep(w) = e (w) +w§ Jw(w+17v), pak by v (4.9) v pfipadé transverzalniho vinového
¢isla nenastala rovnost k% = kgem(w). Pravé predpis pro transverzalni vlnové ¢islo ma
velmi zasadni vliv na dalsi simulace, napriklad pokud by v (4.9) byla namisto e(w)
ponechéna standardni relativni permitivita kovu €,,(w), pak by ziskané prubéhy t¢innych
prurezu extinkce, reflexe a absorpce v zavislosti na frekvenci dopadajici rovinné viny byly
zcela v rozporu s experimentdlné namérenymi idaji téchto velic¢in. Tato nesrovnalost byla
tedy vyTesena zavedenim permitivity e,(w) s vhodnym funkénim predpisem do (4.1) s tim,
Ze ep(w) mé vyznam permitivity iontového pozadi kovu. Teoreticky jisté existuji i jiné
cesty, jak zajistit spravny tvar transverzalniho vinového ¢isla, naptiklad jistou modifikaci
rovnice (4.2) HD modelu, timto problémem bych se v budoucnu déle rdd zabyval.

4.2 Vlastnosti longitudinalniho a transverzalniho proudu

Nyni se lze na chvili pozastavit nad hypotetickou interpretaci vyznamu longitudindlni a
transverzalni proudové hustoty. Pro Jr jiz z definice a nézvu vyplyva, ze tok proudové
hustoty muze probihat pouze kolmo ke sméru siteni takovéhoto proudového toku. Kon-
krétné si mizeme predstavit smér sifeni v ose z, tok proudové hustoty ve smérech os X a
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y. Na transverzalni proudovou hustotu muzeme tedy pohlizet analogicky jako v pripadé
elektrického pole EM vIny naptiklad ve vakuu nebo dielektriku. Rozdil fazi mezi ampli-
tudami slozek proudu v osach X a y urci, jakym zptsobem proudova hustota proudi ¢i
rotuje, napriklad v kruhu, jako je tomu v ptipadé vektoru elektrického pole pro kruhové
polarizované svétlo, atd. Pokud bychom se zabyvali pravé kulovym proudénim produ, pak
by méla byt divergence toku kapaliny vsude v jejim objemu nulova, ¢emuz odpovida vztah
V-Jr=V-VxW;=0. Obecné lze tak Tici, ze sifeni transverzalni komponenty proudové
hustoty primo sleduje vlnéni vektoru transverzalniho elektrického pole. Obréazek 4.3 zob-
razuje smér toku longitudindlni proudové hustoty. Ve sméru siteni dochézi ke stlacovani
a rozpindni media. Longitudialni proudova hustota J; vykazuje podobné vlastnosti jako
zvukova vina. Smér jejiho toku je urcen gradientem hustoty elektronového plynu, tedy
smérem, ve kterém dochazi k nejvétsi zméné elektronové hustoty. Velice snadno lze uké-
zat, ze skaldrni funkce ® g v rovnici (4.6) je funkei hustoty elektronového plynu, a tudiz
je proudova hustota J; = V®p orientovana pravé ve sméru jejiho gradientu, ktery je i
smérem Siteni toku proudové hustoty. Na rozdil od Jr dochazi pii toku proudové hustoty
J 1 ke zménam hustoty elektronového plynu a smér sireni se shoduje se smérem jeho toku,
naproti tomu u Jr je smér siteni kolmy ke sméru toku proudové hustoty.

>

Smér §ifeni longitudinaln{ viny

Obrazek 4.3: Obrézek ilustrujici smér siteni longitudindlni proudové hustoty.

4.3 Implementace hydrodynamického modelu

V tuto chvili jsou vyjasnény vSechny zdsadni informace potfebné pro hledani obecnych
feseni HD modelu ve sférickych soutadnicich. Ulohu viak muizeme dokonéit aZ na zédkladé
nalezeni takového feSeni, které vyhovuje okrajovym podminkam. Ty lze definovat stejné,
jako je tomu v pripadé Mieho teorie, jen s tim rozdilem, ze musi byt stanovena podminka
pro indukovanou proudovou hustotu. Okrajové podminky pro nas model byly zavedeny
zcela stejné jako v [71] a maji podobu rovnic (4.10), (4.11) a (4.12). Prvni dvojice rovnic
(4.10) je standardni Maxwellovou okrajovou podminkou spojitosti teénych slozek elek-
trického pole na rozhrani sférické c¢astice o poloméru a a to v teéném sméru dhla 6, ¢.
Druhé dvojice rovnic (4.11) opét vyjadiuje spojitost tecnych slozek, nyni ale pro magne-
tické pole. Na tomto misté by prisluselo rozvést mensi diskuzi z toho diavodu, ze obecné
platné Maxwellovy okrajové podminky pro idealni vodi¢ vyjadifuji nespojitost te¢nych
slozek magnetického pole o velikosti plosné proudové hustoty na hranici media [74]. Z
pohledu Mieho teorie zavedeni okrajové podminky spojitosti te¢nych slozek magnetického
pole byla jedind moznost, nebot tato teorie neobsahovala zadny popis pro indukovanou
proudovou hustotu. Osobné jsem se pokousel i o zavedeni standardni podminky vyjadiu-
jici nespojitost tecnych slozek magnetického pole, avsak ziskané vysledky spektralnich
prubéhi extinkce a dalsich t¢innych pruarezi nevykazovaly typické rezonancni chovani, a
to jak v pripadé zlaté, tak stribrné ¢astice, a to ve velkém rozsahu zkoumanych pramért.
Zustava tedy doposud velice dilezita otazka, jak velkd nespojitost tecnych slozek mag-
netického pole skutecné existuje, a do jaké miry je spravné pouzit okrajovou podminku
spojitosti typickou pro dielektrické materialy. Posledni okrajovou podminkou je vztah
(4.12), vyjadiujici predstavu, ze radidlni slozka indukovaného proudové hustoty je na po-
vrchu ¢astice nulova, a tedy ze se elektrony mohou pohybovat pouze v objemu céstice a
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nemohou se dostat mimo ni.

Ej(a) +Ej(a) =E}(a), EZ(a) +E: (a) =E%(a), (4.10)
HY™ (a) + Hj (a) = Hj (a),  H"(a) + H} (a) = HY (), (4.11)
J (a) = 0. (4.12)

Poslednim krokem, jenz dale umozni nalézt vzorce pro jednotlivé koeficienty rozkladu poli

uvnitt a vné Castice, je zavedeni vztahti mezi poli a rozkladovymi funkcemi. Prvni dvé

rovnosti (4.14) a (4.15) predstavuji rozklady dopadajiciho elektrického a magnetického

pole jen pro fad dany ¢isly n a m. K ziskani celkového dopadajiciho elektrického pole je
. o0 .

zapotfebi jesté provést sumaci: E™¢ = 3" Y i"2n/(n(n + 1))EXC, pficemz sumace pres

m n=1
m diky symetrii probiha jen pfes ¢isla —1 a 1. Stejnym zptsobem jsou chapany vsechny

ostatni nize uvedené rovnosti (4.16) az (4.19). Poznamenejme, ze k ziskani celkovych
poli je zapotfebi sumaci provadét s vahovym faktorem i"2n/(n(n + 1)) ptislusnym k
danému radu sférickych funkci. Pi odvozeni vztahti pro magneticka pole bylo uzito relace
H = V x E a vlastnost{ kulovych funkci V x MF = kNK Rovnice (4.19) vychazi

nme,o nme,o*
z (4.1) a funkce F', S maji predpisy: S = icpep, F' =5 — ﬁ]—Tj Vztahy (4.14) az (4.19) po
dosazeni do okrajovych podminek (4.10) az (4.12) predstavuji dvé soustavy péti rovnic o
péti neznamych. Rovnice se sestavuji tak, aby vzdy v jedné rovnici byly pohromadé pouze
vyrazy se stejnymi funkénimi zavislostmi na obou thlech 6 a ¢.

B =M, — NG, (4.13)

B = -0 (M, +iN,,), (414)

El = BeMh, + BoMT , — iANGT  — iANGT 4+ CV L, + CoV L, (4.15)
HY, = % (AMIL,, + AMEL, +iBNAL +iB,NEE ) (4.16)

B = —BeMune — BoMpt + i Nt + iaoNye,  (4.17)

Hy, = 0 (0 + 06, MUk, + iacNJL +iogNks) | (418)

Jum = —F (1N, +iANEL  +iBMET, +iBoMEL )+ (4.19)

+8 (CV®EL, + CVOLL,) .

Reseni vyse definované tlohy interakce sférické ¢astice s dopadajici rovinnou vlnou je po-
mérné zdlouhavé a pracné, proto ho zde nebudeme detailné uvadét. Lze vSak konstatovat,
Ze pouze pét hledanych koeficient rozkladu ztistane nenulovych a to konkrétné: A., a.,
B,, Ce, B,. Pripomenme, ze koeficienty . a 5, jsou koeficienty rozkladu rozptyleného pole
ve vnéjsim prostiedi ¢astice, ostatni koeficienty se tykaji rozkladu vnitiniho pole uvnitr
¢astice. Zde nebudeme uvadét konkrétni finalni tvary téchto koeficientt, ale pouze budou
zminény nékteré vysledky vybranych veli¢in v porovnani s dal$imi vypocty vychazejicimi
z moznych modifikaci HD, které budou rozebrany v dalsich podkapitolach.

4.4 Hydrodynamicky model s radiacnim atlumem

V této casti budou ukazany dvé mozné modifikace HD modelu. Z ¢asti bude vyuzit po-
stup uvedeny v [71], ktery zajisti pozadovanou hodnotu transverzalniho vlnového ¢éisla:
k? = k3em. Uvaha o modifikaci HD modelu vznikla na zakladé zndmého faktu, ze viechny
elektricky nabité c¢astice pri zrychleném pohybu vyzaruji elektromagnetické pole, coz v
ramci naseho popisu mizeme brat jako formu utlumu. V klasickém HD modelu je Gtlum
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zaveden standardnim zpusobem, jako by se dal pohyb elektronového plynu pripodobnit
néjakému problému z klasické mechaniky (napiiklad zévazi na pruziné). O procesech brz-
dného zareni nabitych ¢astic lze ¢erpat informace napriklad z [75,76]. Celd problematika
spjatd s timto jevem je pomérné rozsihlé, zde ji vSak neni potieba rozebirat. Postaci
nam pouze akceptovat, ze jevy svazané s nerovnomérnym pohybem elektronu jsou kom-
plikované a daji se ve frekven¢ni doméné v pohybové rovnici elektronového plynu nahradit
néjakou nam neznamou funkei U(w). Nyni lze uvazovat modifikovany HD model v podobé
rovnic (4.20) a (4.21):

V xVXE~k} (e — ceg) E = iwpod, (4.20)
VYV -J+Uw)J = iwwﬁsoE. (4.21)

Podobné jako v predchozi casti, kde bylo zduvodnéno zavedeni permitivity iontového
pozadi daného kovu, tak i v nasem pripadé je zapotfebi ucinit podobny krok, aby bylo
nasledné mozné docilit pozadované hodnoty pro vlnové ¢islo k,,. Z tohoto duvodu je
v (4.20) zaveden vyraz (ep, — €eq), kde & oznacuje celkovou permitivitu kovu a eqq je
permitivita samotného volného elektronového plynu a my ji v dalSich dvahach budeme
povazovat spolu s U (w) za nezndmou proménnou. Rovnice nového modelu jsou témér
shodné s rovnicemi klasického HD modelu, proto mizeme vyuzit vztahy pro vlnova cisla
(4.9) a nahradit e; za (e; — €¢g) a misto w (w + 47y) pouzit U(w), tim dostaneme
2

UJQ w.
K2 = k2 <gm ey - U@) , K2 — 512 <U(w) _ (Et_pgg)> L (422

Nyni miiZzeme na nové vztahy (4.22) nahlizet jako na dvé rovnice o dvou nezndmych e.4 a
U(w). Na tomto misté se nabizeji dvé moznosti urceni neznamych velicin U(w) a eqq(w).
Prvni z nich je vybudovani nové teorie opirajici se o hlubsi kvantové mechanické tvahy
v oblasti pevnych latek, predevsim kovi, coz by bylo nepochybné velice obtizné. Druha
moznost je naopak velmi snadna a to aplikovat v predchozi podkapitole vyuzity trik, tedy
definovat pifmo, Ze maji byt vztahy (4.22) rovny vlnovym &slim k2. = kde; a k3 = /532,
kde 1 = w(w + iv) — w2 /(em + w2 /w(w + i7)). Takto ziskdme nasledujici dvé rovnice pro
neznamé e.4(w) a U(w):

w? w?

Em — Eeg — WZ) = &m, U(w)— @Tp&eg) =1. (4.23)

Z rovnic (4.23) lze velice jednoduse odvodit kvadratickou rovnici pro nezndmou U (w),

pricemz budou uvazovana jen ta reseni, kterda nebudou odporovat vypoctim z predeslého

standardniho HD modelu:
2
w
U(w)? — U —n—L =0. (4.24)
€m

Poslednim krokem, ktery mutze byt uc¢inén, je vyuziti definice radiacniho dtlumu tak, ze
porovname nové ziskany vyraz pro U(w) s vyrazem w(w+1iv) ze standardniho HD modelu,
odchylku mezi témito vyrazy miizeme povazovat za nami definovany atlum. Vyjdeme-li z
predpokladu, ze radia¢ni itlum bude souviset se zrychlenim elektronové hustoty dané dru-

hou ¢asovou derivaci, pak Fourierovou transformaci ziskdme: 'yr% £ —~,w?. Symbolem
vy je myslen Gtlumovy parametr, ktery je vSak funkei w, ponévadz jsou v ném zahrnuty
vSechny mozné mezielektronové interakce a dalsi jevy kvantové povahy vytvarejici ndmi
definovany utlum.
) w+1 U(w

U(w) = —pw? tww+ity) = = ( - 7) — 52) (4.25)
Dalsi moznou variantou jak modifikovat HD model je zavedeni ttlumu vychazejiciho z
fyziky kapalin a hypotetické predstavy elektronového plynu jako elektrickym nabojem
nabité kapaliny, tomu je vénovana nésledujici podkapitola.
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4.5 Hydrodynamicky model s radiacnim a visk6znim
atlumem

V predchozi podkapitole bylo zminéno, ze ttlum v pohybové rovnici indukovaného proudu
je ve standardnim HD modelu zaveden tak, jako by bylo snahou analyzovat néjaky me-
chanicky proces. To je vsak pochopitelné z mnoha davodui. Lze se domnivat, ze podstata
vSech jevu stojicich za ttlumem muze byt natolik komplikovana, ze je jednoduse u¢innéjsi
vSechny tyto jevy zahrnout do parametru oznaceného tutlumova konstanta. Na druhou
stranu je pak zcela relevantni otazka, pro¢ nezanechat v HD modelu viskézni atlum, kdyz
odvozeni HD modelu z velké ¢asti vychazi z mechaniky kapalin ze Stokes-Navierovy rov-
nice. O viskéznim utlumu hustého plazmatu, jehoz popis je zalozen na HD modelu a na
DDFT (Dynamic Density Functional Theory), tedy teorie funkciondlu dynamické hustoty,
se lze doéist naptiklad v [77]. Postup nize uvedené modifikace HD modelu bude prakticky
shodny s kroky pouzitymi v predchozi podkapitole o HD modelu s radia¢nim ttlumem.
Jednak bude predpoklddéna obecnd U(w), jednak bude do pohybové rovnice pro indu-
kovany proud dodan ¢len s Laplaceovym operatorem a koeficientem viskézniho ttlumu
WA, podobné jak je tomu v rovnicich proudéni kapalin [78]. Takto ziskdme nasledujici
rovnice:

VxVxE—k (e — ceg) E = iwpod, (4.26)
BVV - T + AT 4+ U (w) J = iwwleoE. (4.27)

Soustavu rovnic (4.26) a (4.27) je mozné Fesit postupem, ktery zde byl nékolikrat po-
drobné rozebran (napt. v podkapitole 1.2.4). Z rovnice (4.26) je mozné vyjadrit induko-
vany proud pomoci elektrického pole a tento vyraz, po dosazeni do druhé rovnice (4.27),
da rovnici pouze pro elektrické pole. Tato rovnice je soucasné rovnici pro longitudinalni
i transverzalni pole, které se vsak tesi oddélené. Tim se ziskaji vztahy pro vlnova cisla
transverzalniho (4.28) a longitudindlniho pole (4.29):

kt — (%_1U (w) + kg (em — Eeg)) k2 4 k2t (U (W) (Em — €eqg) — wﬁ) =0, (4.28)
w2
KL : (U (w) = (Ep> L (4.29)

- /82_}"71) m_Eeg)

Dalsim krokem je vyfeseni rovnic (4.28), (4.29), a to na zdkladé identickych podminek z
predeslé subkapitoly tedy: k% = kiem a k% = n/B?, pricemz predpis funkce 7 je stejny
jako v pripadé predchozi modifikace HD modelu s radia¢nim ttlumem. Ziejmé nejjedno-
dussi zpusob, jak vyresit podminku (4.28) je polozit prvni zavorku rovnu nule a druhou
rovnu vyrazu kivyye2,. Jinou moZnosti je naopak polozeni prvni zdvorky rovno vyrazu
k3e2, = k:% a druhé rovno nule. To by ale znamenalo, ze by longitudindlni vlnové ¢islo
mélo nulovou hodnotu a tudiz by se vlastné jednalo o model lokalni odezvy. Zde bude
proto déle analyzovana prvni varianta, definovana rovnicemi (4.30) a (4.31):

Yo 'U (W) + K5 (em — Eeg) =0, U (w) (em — €eg) — %3 = ke (4.30)

1 wg _n
i (U<‘”)‘ <em—seg>> s @8

Pro ucely této disertacni prace z hlediska prehlednosti a srozumitelnosti ma nepochybné
vétsi vyznam dolozit zde uvazované modely konkrétnimi vypocty jednotlivych velicin,
nez-li zde vypisovat komplikované vzorce. Stru¢ny vycet vybranych vysledki je uveden v
nasledujici subkapitole.
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4.6 Vybrané simulace dle HD modelu a jeho navrzenych
modifikaci

V této casti jsou porovnany vybrané simulace interakce dopadajici rovinné viny se zla-
tou a stiibrnou sférickou cCastici tak, jak to zndzornuje obrazek 4.1. Jednotlivé parametry
standardniho HD modelu, které jsou obsazeny i v modifikovanych verzich ve vyse zave-
dené funkci 7 a konstanté (3, 1ze dohledat naptiklad v [57]. Konkrétni hodnoty parametru
jsou pro zlato: hy = 0.071eV, hw, = 9.02eV a pro stiibro: hy = 0.025eV, hw, = 8.99¢V,
Fermiho rychlost ma pro oba kovy velikost: vy = 1.39.10%m.s~! a konstanta /3 je v obou
pifpadech definovana stejnym zpiisobem: 5% = 3/5v%. Pfed tim, nez zde budou disku-
tovany vybrané vysledky nékterych simulaci, je treba si uvédomit, ze vypocty vzeslé ze
standardniho HD modelu a z HD modelu s radia¢nim dtlumem jsou totozné. Tento fakt
je disledkem pozadavku, aby HD model a jeho modifikace HD modelu s radia¢nim utlu-
mem mély stejnd vinova ¢isla, z ¢ehoz plyne i stejny funkéni predpis pro funkce F(w) a
S(w) v (4.19), nebot maji oba HD modely stejnou podobu diferencialnich rovnic. Nize
budou tedy rozebirany simulace ziskané jen ze standardniho HD modelu a z HD modelu s
viskdéznim a radia¢nim dtlumem. Pro pramér sférické ¢astice byla zvolena hodnota 3 nm,
a to z toho duvodu, Ze pri tomto rozméru je rozdil ve vysledcich patrny. Pokud by byla
zvolena mensi hodnota prameéru, byly by rozdily zretelngjsi, ale taktéz by mély zesilovat
kvantové jevy jako ,spill out“ efekt ¢i Landatv utlum, které nebyly v zde prezentovanych
modelech zahrnuty.

gold spherical particle in vacuum, d = 3nm silver spherical particle in vacuum, d = 3nm
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Obrazek 4.4: Udinny prufez extinkce zlaté (a) a stifbrné (b) sférické ¢astice o priaméru 3 nm ve
vakuu pri interakci s dopadajici rovinnou vlnou.

7 obrazku 4.4 je patrné, ze pro obé ¢astice HD model s viskéznim ttlumem predpovida
korekci modrého posuvu hlavniho rezonanéniho maxima extinkce a jeho o néco vyssi
hodnoty. Poloha tohoto rezonanéniho maxima vypocitana pomoci HD modelu je 471 nm
pro zlatou c¢astici ve vakuu a 338 nm pro stiibrnou ¢éastici ve vakuu. V pripadé HD
modelu s viskéznim Utlumem maji vlnové délky rezonancniho maxima hodnotu 475.5
nm pro zlatou ¢éastici a 341.4 nm pro stiibrnou castici. V obou pfipadech se tak jedna
o korekci modrého posuvu v hodnoté 3 az 4 nm. Pfesto je modry posuv stale vyrazny,
nebot se maji dle Mieho teorie rezonan¢ni maxima nachézet na vlnovych délkach 506 nm
a 352.5 nm v pripadé zlaté, respektive stribrné ¢dstice. Nize jsou na nasledujicich dvou
obrazcich 4.5 a 4.6 porovnany vypocty x-ové slozky elektrického pole a radidlni slozky
indukovaného proudu podle HD modelu a jeho navrzené modifikace zahrnujici viskézni
utlum elektronového plynu. Vypocty zvolenych velicin byly v obou ptipadech pocitany
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pro rezonanc¢ni vinovou délku 471 nm urc¢enou standardnim HD modelem z toho diivodu,
ze v okoli rezonance lze ocekévat nejvétsi rozdily mezi zde srovnadvanymi modely. Rovina
fezu, jiz je definovana vypocetni oblast, byla zvolena kolmo na osu z (viz. obrazek 4.1),
nebot lze usuzovat, ze indukovany proud bude sledovat predevsim vektor elektrického pole
dopadajici rovinné viny, ktery je orientovan ve sméru osy X.

«10° Ex,HDM, = 471 nm 10 Ex, HDM-VIS.D., A = 471 nm
4 4
1 R
3 3
08
2 2
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1 1
E o 04 E,
> > :
g i -
-2 0 -2
3 02 -3 i
# 04 A :
-4 3 -2 1 0 1 2 3 4 -4 -3 -2 -1 0 1 2 3 4
X[m] %102 X [m] x10°?
(a) HD model (b) HD model s vizkéznim tlumenim

Obréazek 4.5: Rozlozeni x-ové slozky elektrického pole zlaté sférické ¢astice o pruméru 3 nm pri
interakei s dopadajici rovinnou vinou o vlnové délce 471 nm ve vakuu podle (a) HD modelu a (b)
HD modelu s viskéznim Gtlumem.
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Obrazek 4.6: Rozlozeni radialni slozky indukované proudové hustoty uvnitt zlaté sférické ¢astice
o prumeéru 3 nm pii interakci s dopadajici rovinnou vinou o vinové délce 471 nm ve vakuu podle
(a) HD modelu a (b) HD modelu s viskéznim ttlumem.

7 obrazku 4.5 je patrné, ze jednak HD model s viskéznim dtlumem predpokldda o néco
mensi kladné hodnoty elektrického pole, znazornéné cervenou barvou, ale hlavné mensi
intenzitu elektrického pole uvnitt ¢astice. Po zlatu je v oboru plazmoniky velmi c¢asto
uzivanym a diskutovanym kovem stiibro, nize jsou proto ukdzany nékteré vypocty prave
pro sférickou st¥ibrnou ¢astici. Z divodu snadnéjsiho porovnani HD modelt a samotného
chovani stribrné ¢astice v interakci s dopadajici rovinnou vlnou byly zvoleny zcela stejné
parametry vypocti jako vyse v pripadé zlaté ¢astice, pouze se lisi rezonanc¢ni vlnova délka,
kterd byla pomoci standardniho HD modelu uréena na 338 nm.

Jak je vidét z obrazku 4.7, HD model s viskéznim ttlumem opét i v pripadé stiibrné ¢és-



4.6. Vybrané simulace dle HD modelu a jeho navrzenych modifikaci

49

tice predpoklada oproti klasickému HD modelu slabsi elektrické pole, nyni je vSak tento
rozdil vyraznéjsi. Lze si téz vSimnout vyrazné silnéjsi az dvojnésobné intenzity induko-
vaného proudu. Ze zminénych vlastnosti vyplyva i jista souvislost mezi mirou intenzity
indukovaného proudu a oslabenim elektrického pole uvniti ¢astice.

Ex,HDM,A = 338 nm Ex, HDM-VIS.D., A = 338 nm
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(a) HD model

X [m] %10°?

(b) HD model s vizkdéznim tlumenim

Obrazek 4.7: Rozlozeni x-ové slozky elektrického pole stfibrné sférické castice o primeéru 3 nm
pri interakei s dopadajici rovinnou vlnou o vlnové délce 338 nm ve vakuu podle (a) HD modelu a
(b) HD modelu s viskéznim ttlumem.
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Obrazek 4.8: Rozlozeni radidlni slozky indukované proudové hustoty uvniti stiibrné sférické
¢astice o pruméru 3 nm pri interakci s dopadajici rovinnou vlnou o vinové délce 338 nm ve vakuu
podle (a) HD modelu a (b) HD modelu s viskéznim tGtlumem.

Vzhledem k tomu, Ze se Casto priprava nanocastic provadi ve vodnych roztocich, tak je
z tohoto hlediska zajimavé zkoumat vlastnosti kovovych c¢astic ve vodé. Nize na obrazku
4.9 je uvedeno srovnani vyvoje uc¢inného prurezu extinkce stifbrné castice v prostredi
vody podle HD modelu a jeho modifikace s viskdéznim tdtlumem. Aby byly rozdily co
nejvyraznéjsi, byly vypocty provadény pro rozmezi poloméru ¢astice od 0.5 do 1 nm,
samoziejmé musi byt tyto vysledky brany s jistou rezervou, nebot se u takto malé ¢astice
mohou projevovat zatim neuvazované efekty. Jednim z nich je bezesporu jev kvantového
tunelovani elektronu za nami definovanou hranici ¢astice. Z obr. 4.9 je patrny rudy posuv
rezonancéni vinové délky u HD modelu s viskéznim tlumenim oproti standardnimu HD
modelu, pricemz se maximéalni hodnota extinkce vyrazné mezi modely nelisi.
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Extinction cross section, HDM-V15.D.
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Obrazek 4.9: Vyvoj ucinného prifezu extinkce v zavislosti na poloméru stiibrné castice ve vodé
a vlnové délce dopadajici viny (a) HD modelu a (b) HD modelu s viskéznim ttlumem.

Na zde ukédzanych postupech vypoc¢tu uzitych pii vypoctech poli a dalsich charakteristik
interakce sférické kovové Céastice s rovinnou vlnou lze déale stavét pri analyze zajimavych
struktur a kompoziti z téchto castic vytvorenych. Napriklad je mozné studovat vlastnosti
fotonickych krystalt sklddajicich se z periodicky usporadanych sférickych céastic v dielek-
trickém materidlu. Nalezeni analytického adekvatniho popisu slozitych struktur je samo-
zrejmé komplikovanou zalezitosti, vyzadujici celou fadu aproximaci. Z tohoto davodu je
dobré zmapovat nejjednodussi piipad a to dimer dvou sférickych kovovych &stic. Ulohou
interakce dimeru s rovinnou vlinou jsem se v minulosti zabyval, ale nepodarilo se mi tlohu
uspésné dokondit, rad bych se vSak k této problematice vratil. Na struktuie dimeru by
bylo mozné analyzovat celou fadu efekti, jako je zvySend intenzita elektrického pole (hot
spot) mezi Casticemi, ¢i jiz zminény jev tunelovani elektronu. Toto tunelovani se zacne
projevovat, pokud vzdalenost mezi casticemi klesne pod 1 nm, ¢imz vznikne hypotetické
propojeni kovovych ¢astic umoznujici tok proudu z jedné ¢éstice na druhou [15,16].

Zjevné nejjednodussi moznou geometrii, na které by bylo mozné dale ovérovat a analyzovat
vlastnosti nelokalni interakce dle standardni verze HD modelu a uvazovanych modifikaci,
je nekonecnd rovinna kovova vrstva. V navazujici kapitole je uveden HD model pro tuto
geometrii, na nékolika simulacich je provedeno srovnani HD modelu s klasickym lokalnim
pristupem.



KAPITOLA

Nelokalni model kovové vrstvy a
dvojvrstvy

Tato kapitola je zamérena na analyzu nelokalnich vlastnosti tenkych kovovych vrstev, a to
predevsim proto, ze se jedné o struktury s nejmensi narocnosti na vypocetni analyzu, ale
také z hlediska proveditelnosti vyroby. Jedna se tedy také o vhodnou strukturu pro ové-
feni spravnosti soucasnych modelt. Ve srovnani s vypocty zalozenymi na klasické teorii je
feseni interakce popsané HD modelem i pro tyto elementarni struktury mnohem obtiznéj-
$im problémem. Znacnd pozornost je stale vénovana metalo-dielektrickym vrstvam, nebot
lze predpokladat, ze mohou mit jedine¢né vlastnosti ve specifickych konfiguracich a spek-
tralnich rozsazich. Jako ptiklad muzeme uvést hyperbolické metamaterialy [79,80], které
mohou teoreticky transformovat evanescentni vlny na sitici se a umoznit tak zobrazovani
pod vlnovou délkou nebo umoznuji pouziti vysoce citlivych senzoru [81]. Dalsi teoreticky
moznou realizaci, které lze dosdhnout pomoci vrstev kov-dielektrikum, je prostiedi se
zépornym indexem lomu [82,83]. Samotnou kapitolou je vyvoj citlivych senzoru vyuziva-
jicich specifickych vlastnosti povrchovych plazmoni [18,84-86]. Néavrh konstrukei a jejich
spravné fungovani v uvedenych aplikacich vzdy zavisi na co nejpresnéjsich vypoctech.
Tomu odpovida i velké 1sili zamérené na vyvoj simula¢nich modelt. V posledni dobé bylo
vyvinuto mnoho nelokalnich analytickych nebo numerickych modelt pro analyzu metalo-
dielektrickych vrstev, pricemz kazdy z nich ma svou vlastni vyuzitelnost nebo omezeni.
Nejzékladnéjsi model je zalozen na modifikovanych Fresnelovych vztazich, tj. nelokdlnich
soucinitelich odrazu a prenosu na rozhrani dvou materidlovych poloprostoru [87,88]. Mo-
modelt. Prikladem je model analyzujici vlastnosti povrchového plazmonu na nelokal-
nim metamateridlu [87]. Pri uréitych omezenich tloustky kovové vrstvy lze zkoumat i
nelokalni vlastnosti dielektricko-kovovych vrstev [89]. Modifikované Fresnelovy koefici-
enty jsou také dulezitou soucédsti povrchového HDM [90]; tento model zohlednuje tzv.
spill-out jev, tj. skutec¢nost, ze nenulova elektronova hustota muize proudit mimo kovové
rozhrani [26-28,31,91]. Publikovany byly i nékteré dalsi nelokdlni modely kovovych vrstev,
zameérené predevsim na analyzu vlnovodnych vlastnosti téchto vrstev a siteni povrchového
plazmonu [92,93]. Soucasné se vyvijeji nelokalni numerické metody zaloZené na piisném
formalismu rozptylovych matic [94].

Struktura s interakénim modelem je zobrazena na obrazku 5.1. Rovina dopadu transver-
zalni magnetické (TM) polarizované rovinné vlny je urcena osami z a y. Prvni vrstva
shora je dielektrikum definované indexem lomu ng a impedanci zg = \/u/e, kde p a e
oznacuji relativni permeabilitu a permitivitu prvniho média. Impedance vakua defino-

o1
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vana vakuovymi hodnotami permitivity a permeability je oznacovina symbolem 7y, kde
no = v/ po/€o. Dalsi vrstva znazornéna zlutou barvou je kov s komplexnim indexem lomu
ny a impedanci z; = \/p1/e1. Posledni vrstva je opét dielektrikum s parametry ng, zo.
Normy vlnovych vektorti dopadajici viny |kg| a odrazené viny |ky | budou oznacovany
jako k0. Dale vyuzijme standardni znaceni, to jest k veli¢cindm transverzalnich poli pti-
fadime dolni index T a veli¢indm longitudindlnich poli dolni index L. Dopadajici vina v
prvnim prostredi svird s osou z thel o a transmitovana vlna do druhého prostredi, tedy
kovové vrstvy thel o 7.

Pro geometrii rovinné vrstvy, ktera je zde uvazovana, a za predpokladu ustaleného stavu
lze feSeni Maxwellovych rovnic uvazovat ve formé harmonického prostorové-casového vy-
voje. Predpokladejme, ze mtuzeme definovat jak transverzalni, tak longitudinalni elektrické
pole nasledovné: Ep(r,w) = Epe/krr=v) By (r,w) = Epe/®er=w) Amplitudy poli jsou
klicovymi veli¢inami pro nase dalsi ivahy, zavedme pro né nasledujici znaceni: |ET| = Ep,
|Er| = Er. Z Maxwellovych rovnic lze snadno odvodit vztah mezi amplitudami magnetic-
kych a elektrickych poli rovinné vlny, ty mtizeme obecné s ohledem na index a dané vrstvy
(a = 0,1,2) uvést v nasledujici podobé: 2, 'E, = ngH,. Tyto rovnice spolu tvoii zaklady

dielectric
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Obrazek 5.1: Schéma nelokalni interakce dopadajici TM rovinné viny s kovovou vrstvou.

naseho modelu. VSechny relevantni nésledujici vztahy mohou byt odvozeny z geometric-
kych vztahii mezi elektrickymi a magnetickymi vektory vin zobrazenych na obrazku 5.1.
Nicméné otazka, jak urcit jednotlivé thly lomu oy 7 a aq,1, zatim nebyla vyfesena. Od-
povéd je velmi jednoducha, protoze elektrickd a magneticka pole maji stejnou frekvenci,
stac¢i se zabyvat, nezavisle na case, pouze fazovym prubéhem poli na rozhrani. Jinymi
slovy, projekce vinovych vektori do osy ¥ musi byt pro vSechna pole jak transverzalni
tak longitudindlni stejnd, coz je vlastné obecnéjsi ,,nelokalni“ formulace Snellova zakona
lomu, ktery lze napsat nasledujicim zptusobem:

. ko . . ko .
sinayr = i —sinag, sinayp = —sinag. (5.1)
T L

Hodnoty cos a7 a cos ap,;, mohou byt pfimo urceny z goniometrickych vztaht a ze zna-

losti hodnoty sin oy 7 a sin aq, 1, resp. vzorce mohou byt dale upraveny, pokud definujeme:
kT = (w/c)nl, kL = (w/c)nl, L. Tim ziskdvame vztahy (5.2) a (5.3):

2
cosa;r =/1—sin®ap = \/1 — (%) sin? g, (5.2)
1
2
cosay =/1— sin?aq f, = \/1 — (TZ—OL) sin? ay. (5.3)

Pokud by nas zajimala pouze bezeztratova dielektricka vrstva s indexem lomu n; misto
kovové, pak pro totalni odraz, pro néjz plati (ng/n1)sinag > 1, bude cos oy 7 imaginarni
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a do dielektrické vrstvy se dostane pouze evanescentni vina. V pripadé kovové vrstvy ma
cos a1, 7 vZdy komplexni hodnotu.

Jak bude patrné, hodnoty tecnych slozek elektrickych a magnetickych poli k rozhrani
kovové vrstvy lze uréit pouze z geometrickych tvah. Jak jiz bylo zminéno, ze spojitosti
tecnych slozek poli na rozhrani jednotlivych vrstev vyplyva, Ze vsechna pole musi mit
podél rozhrani stejny harmonicky prabéh. Diky tomu se nemusime zabyvat touto zavis-
losti a bude ndm stacit uvazovat pouze fazové zmény mezi celkovym transmitovanym a
odrazenym polem mezi prvnim a druhym rozhranim. Transverzalni vina Eg; 7(r,w) sifici
se od spodniho rozhrani kovové vrstvy k hornimu je souc¢tem vsech moznych mnohona-
sobnych odrazii a to od prvniho rozhrani s komplexnim koeficientem reflektivity ro 1 a od
druhého rozhrani s komplexnim koeficientem 71 2. Vztah pro amplitudu celkového odraze-
ného transverzalniho elektrického pole od spodniho rozhrani, které se dostalo k prvnimu
lze vyjadrit vztahem:

Eqar=ELr+EL 7 +E3 ... (5.4)

1 1 120 211 146
= ESLT + TLQTOJESLTez LT =+ (TLQTOJ) ESl,TeZ LT .

Podobnym zptisobem muzeme urcit celkové reflektované a transmitované pole na hornim i
dolnim rozhrani jak pro transverzalni, tak pro longitudinalni pole. Odrazené pole z dolniho
rozhrani, které dosdhne horniho rozhrani, se lisi od ptivodné odrazené viny pouze fazovym
faktorem. Tento fadzovy posun mé hodnotu d; 7 = kr.d v pfipadé transverzalniho pole,
kde k7, znamena slozku vlnového vektoru ve sméru osy z. Vyuzijeme-li vztahy (5.1), pak
muzeme zminéné fazové zmény d1 7 a d1 1 pro transverzalni a longitudindlni vlnu urcit ve
tvaru:

51,T = deTH COS al,Ta 61,L = deLH COS al,L' (5.5)

7 hodnot fazovych odchylek muzeme ziskat dilezité vztahy mezi jednotlivymi normami
amplitud poli, které jsou dany rovnicemi:

77;617T i51 T 5
) ) *

Err=Eqare Eiir = Eqre

—30 )
Erp = Esi e, Ejp=Ey ek, (5.7)

Na zakladé jednoduchych geometrickych tvah podle obrazku 5.1, relaci mezi velikostmi
vektoril intenzity elektrického a magnetického pole pro rovinovou vinu, mizeme urcit
normy amplitud celkového teéného pole (ve sméru os ¥ a X), elektrického a magnetického

pole Eg1 = ||Eo,1||, Ho,1 = ||Ho,1|| na hornim rozhrani a obdobné pro elektrickd a mag-

netickd pole Ej 2 = ||Eq 2|/, Hi2 = ||H;z2|| na dolnim rozhrani kovové vrstvy, ve formé
rovnic

Zo_lEo’l = 7)p COS OKO(HiO + Hro), (5.8)

Eo1 = (Enr +Ear)cosarr + (Ea +Eqz)sinag 1, (5.9)

noHo1 = 21 (Bar — Ear), (5.10)

Ei2=(Ear+E1r)cosarr+ (Ear+En ) sina (5.11)

noHio =21 (Bazr — Emr). (5.12)

Obdobné jako vyse, Hio, Hyo, Et17, Esi7, Ei1,n, Esi,, Eir, Erir, Einn, Erq jsou
normy prislusnych vektorovych amplitud. Z rovnic hydrodynamického modelu (3.1) a
(3.2) muzeme déale odvodit obecné vyjadieni pro proudovou hustotu (5.13), kde F =
i (k2 / pow — wepep(w)), S = iwepep(w) v nasledujici podobé

J(r,w) = —-FEp(r,w)+ SEL(r,w). (5.13)
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Necht k7, a k1, oznacuji y-komponenty vektorii vlnovych ¢isel pro transverzalni a longi-
tudindlni pole. Z rovnice (5.1) automaticky plyne: kr, = k1. V souladu s jiz stanovenou
konvenci definujme déle slozku vektoru proudové hustoty na drovni horniho rozhrani ko-
vové vrstvy orientovanou v kladném sméru osy z jako J,(y,w) = J, et kryy=wt)  7cela
analogicky téz zavedme kolmou slozku proudové hustoty k dolnimu rozhrani vrstvy, opét
s orientaci v kladném sméru osy z, jako Jy(y,w) = Jpe!F7.0¥=“Y  Dile zavedme normy
(¢iselné hodnoty) normalovych komponent vektorovych amplitud proudovych hustot na-
sledujicimi symboly: ||Jp|| = Ju a [|Jp|| = Jp, obdobné jako tomu bylo pro predchozi ve-
liciny. Nyni mtzeme vyuzit rovnici (5.13) a stanovit okrajové podminky pro normélovou
slozku proudové hustoty na rozhranich kovové vrstvy v nasledujicim tvaru:

FEar—Eunr)sinagr+ S(Esip — En ) cosarr = Ju, (5.14)
F(Erl,T — Eil,T) sin a1+ S(ETI,L — Eil’L) cos oy, = Jp- (5.15)

Prvni okrajovd podminka (5.14) uréuje hodnotu normélové slozky proudové hustoty smé-
fujici z horntho rozhrani kovové vrstvy. Zcela analogicky je odvozena okrajova podminka
pro kolmou slozku proudové hustoty na spodnim rozhrani kovové vrstvy (5.15), jeji prava
strana vsak vyjadruje velikost normélové slozky proudové hustoty tekouci z dolniho roz-
hrani dovniti kovové vrstvy.

Pokud je kovova vrstva obklopena dielektrickymi materidly, jak je to zndzornéno na ob-
razku 5.1, jsou Ju a Jb nulové. Na druhou stranu, pokud je jednim z okolnich prosttedi kov,
pak lze ocekavat, ze pres rozhrani dvou kovovych materiald muze proud protékat. Takto
obecné definované okrajové podminky nam umoznuji zkoumat velmi zajimavy pripad, kdy
jsou dvé kovové vrstvy (dvojvrstvy) ve vzadjemném kontaktu a muze tak dochézet k no-
vym nelokalnim ¢i kvantovym jevam jako je napiiklad tunelovani. Nez vSak bude mozné
se zminénym tématem dvojvrstvy zabyvat, je nejprve nutné najit obecny matematicky
predpis pro nelokalni pfenosovou (charakteristickou) matici jedné kovové vrstvy. Tento
krok muzeme provést bez konkrétni znalosti normalovych amplitud a proudovych hustot
Ju a Jb na rozhranich.

5.1 Nelokalni prenosova matice kovové vrstvy

Metoda pfenosové matice je velmi uziteénd metoda pro urcovani optickych vlastnosti
izotropnich vrstev a jejich struktur [95-97]. Tato metoda predpoklada harmonicky ¢asoveé-
prostorovy prubéh vsech poli, pro obecnéjsi zavislosti je potfeba nejprve provést patiicny
rozklad poli do harmonickych funkci. Pfenosovou matici 1ze obecné definovat jako matici
udévajici vztah mezi te¢nymi elektrickymi a magnetickymi poli na obou rozhranich dané
vrstvy. Pfenosovou matici pro rovinnou vlnu o TM polarizaci a vrstvu o indexu j (mysleno
ve sméru dopadajici vlny) mé nasledujici tvar:

L1 .
Ej—l,j _ COS (5]' —7/)/]- SlI’l(Sj Ej,j—l—l . (516)
T]onfl,j —i’)/j sin (5]‘ COS (5]‘ nOHj,j+l

V rovnici (5.16) je symbol ; roven zméné faze pro transverzalni pole podle (5.5), a pro
symbol v; plati: zj_lcos aj7T_1. Velmi dtlezitou charakteristickou vlastnosti je komplexni
koeficient t transmise a komplexni koeficient reflektivita r dané vrstvy. Tyto veliciny
mohou byt definovany pro TM polarizaci vztahy:
H;o _ Eq Rt H;

t = — .
Hio’ Eio 20 Hjo

rT=—

(5.17)

Predpokladejme znovu pripad samostatné vrstvy obklopené nahote prostfedim o indexu
0 (,superstrat“) a ze zdola prostfedim o indexu 2 (,substrat“). Abychom mohli urcit
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komplexni koeficienty transmise a reflektivita, musime uvést dalsi vztahy pro amplitudy
poli v tecném smeéru k rozhrani, které jsou nasledujici:

Y0Eo,1 = 1o (Hio + Hyo), (5.18)
Ho,1 = Hio — Hyo, (5.19)
v2E12 = noH1 2 = noHy. (5.20)

Pokud pouzijeme obecny tvar pro prenosovou matici a dodateéné vztahy (5.17) az (5.20),
pak po jednoduchych algebraickych tpravach ziskame dutlezity vztah:

-1 -1 -1
Y0 . Y0 (M1 Mmag2 2 20

Rovnice (5.21) ve své podstaté predstavuje soustavu dvou rovnic o dvou neznadmgych r
a t. ReSenim této soustavy ziskdme potiebné vztahy pro zminéné komplexni koeficienty
transmise a reflektivita [98] zkoumané rovinné vrstvy pro TM dopadajici rovinnou vinu
v nasledujici obecné formé:

o Jom + Yoy2mi2 — M2 1 — Y2Mm22 (5.22)
Yomi + Yoyami 2 + mar + yamao
2
t=22 2 (5.23)

20 Yomi,1 + YoY2mi,2 + M2 1 + Y2m22

V piipadé klasického lokalntho modelu mtzeme rovnou do vztahi (5.22) a (5.23) dosadit
jednotlivé ¢leny prenosové matice (5.16). Vzhledem k tomu, ze vztahy pro koeficienty re-
flektivita a transmise byly odvozeny velmi obecnym zptisobem, jsou platné i pro nelokalni
variantu prenosové matice. Nejprve je vsak nutné znat jeji konkrétni tvar.

Zamérme se nyni na urceni nelokalni prenosové matice pro HD model. Tuto matici lze
odvodit z rovnic (5.9) az (5.12) a okrajovych podminek pro normalovou slozku proudové
hustoty (5.14) a (5.15). Na uvedené rovnice lze nahlizet jako na systém Sesti rovnic o Sesti
nezndmych: E.1 7 \Ej 7, Er,0, B, Eo1, moHo1. Zbyvajici amplitudy jsou spjaty se
zminénou Sestici neznamych vztahy (5.6) a (5.7). Veliciny E1, 2, noHy 2, J,, a Jp vystupuji
v prislusnych rovnicich jako parametry. Nasim cilem je tedy nalézt hodnoty nezndmych
jako linedrni funkce téchto parametri. V nejjednodussim pripadé je kovova vrstva obklo-
pena dielektrikem. S ohledem na skutecnost, ze se elektrony z kovu za béznych podminek
nemohou do dielektrika dostat, jsou norméalové slozky proudové hustoty na obou rozhra-
nich nulové a plati tedy ,hard wall“ okrajové podminky (tzn., hodnoty dané veli¢iny jsou
konstantni): J,, = J, = 0. I v tomto nejjednodussim pripadé je odvozeni pfenosové matice
znacné pracné a zdlouhavé, proto zde uvedeme pouze konecény vysledek.

Jednotlivé prvky prenosové matice jsou pomérné slozité vyrazy, a tak je uvedeme v uspor-
ném zapisu vcetné substituci umoznujici toto zjednoduseni. Cleny nelokalni prenosové
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matice pro izolovanou kovovou vrstvu jsou nasledujici:

i1F tan o g, .
= L AnaL 24
" S sindy g, LSALT (5:24)
in
P— Z-EM’ (5.25)
Z1 COS OéLT
Q = (cosdy,r, — cosdy 1)k, (5.26)
U = (1 —cosdyrcosdyr)k, (5.27)
mi1 = COS 51,T — %Q sin 51,T7 (5.28)
7 8in (51 T
= —P - - ’ 2
mi2 = 7 P(cos d117,—Pcosdy ) —U — (5.29)
1 .
moq = 1 ;ylP sin d1 7, (5.30)
1
Mmoo = P(cos 81,0 — Pcosédy ). (5.31)

Zde uvedené teoretické vztahy je zdhodno ovérit alespon na zakladé porovnani vybranych
vypoctu patti¢nych veli¢in s jiz publikovanymi nelokalnimi simulacemi v soucasné védecké
literatufe. Cennou prilezitost k tomuto nabizi ¢lanek [89], jenz strucnou formou prezen-
tuje nelokalni model zaméreny na nelokalni odezvu metalicko-dielektrickych vrstevnatych
struktur, opirajici se o odlisSny matematicky pristup popisu interakce, konkrétné o rozpty-
lové S-matice. Zminény ¢lanek obsahuje mimo jiné analyzu nelokalni odchylky reflektance
(R = r*r) provedené na takzvané MIM struktufe (Metal Insulator Metal), schematicky
znazornéné na obrazku 5.2.

TiOy
gy
%
gold T d
air dy
gold

Obrazek 5.2: Schematické znizornéni MIM struktury, zvolené pro porovnani vypocti reflektance

Navrhované porovnani lokdlniho a nelokalniho pribéhu reflektance funkéné zavisejici na
thlu dopadu 6; rovinné vilny o TM polarizaci, ktera interaguje se strukturou znazornéné
na 5.2, je na obrazku 5.3.

Pro pohodlnéjsi vizualni porovndni jsme pouzili obrazky 5.3(a) a 5.3(c) z [89], nase vy-
pocty jsou reprezentovany obrazky 5.3(b) a 5.3(d). Jak je patrné, nas model predpovida
0 néco mensi odchylku reflektance. Rozdil vysledkt pravdépodobné souvisi s tim, ze nas
model nezanedbava vliv transverzalni proudové hustoty na celkovou nelokélni odezvu.
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Obrazek 5.3: Reflektance struktury zobrazené na obrazku 5.2 jako funkce dopadového uhlu 6;
pro dvé hodnoty dy. Vinova délka dopadajici rovinné viny TM je A = 600 nm. Médium nad vrchni
vrstvou zlata je TiO2 s indexem lomu ng = v/6.78 a médium pod ni je vzduch. Permitivita zlata
m4 hodnotu &, = —8.44 +1.417 a nelokalni parametr 3 = 1.35-10% m -s~!. Tloustka horni kovové
vrstvy je d; = 18 nm. Vypoéty na obrazcich 5.3(a) a 5.3(c) jsou prevzaty z [89].

Metoda popsand v [94] pouziva k popisu interakce, namisto proudové hustoty J(r,w), ve-
li¢inu oznacovanou jako efektivni polarizace Py (r,w), tu lze zavést pomoci Maxwellovych
rovnic ve tvaru:

V x H(r,w) = —iwepem (E(r,w) - Pf(r,w)). (5.32)

Z Maxwellovych rovnic a vztahu (5.32), lze odvodit konstitucni relaci: iwPy(r,w) =
J(r,w). Jak lze z [94] usoudit, autori ¢lanku predpokladaji, ze pro piipad transverzél-
niho pole (spliujici V - E(r,w) = 0) plati Ps(r,w) = 0. To vSak znamend, ze J(r,w) v
sobé zahrnuje pouze longitudinalni slozku proudové hustoty a tudiz neni zapocitan vliv
transverzélni slozky Jp(r,w) proudové hustoty do celkové interakce.

Zmalost konkrétni podoby prenosové matice nelokalni kovové vrstvy je klicova pro mnohé
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dalsi Gvahy. V tomto smyslu se jako velice zajimavé téma nabizi interakce kovovych dvoj-
vrstev s TM rovinnou vlnou. Tento pfipad bude néplni nésledujici ¢asti.

5.2 Nelokalni prenosova matice kovové dvojvrstvy
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Obrazek 5.4: Schematické zndzornéni nelokalni interakce TM rovinné viny s kovovou dvojvrstvou

7 klasického pohledu jsou vsSechny vlastnosti kovového materidlu zahrnuty v permitivité
tohoto materidlu, jez je funkéné zavisld pouze na frekvenci. Jedna se tak o priblizeni ozna-
¢ované zkratkou LRA (Local Response Approximation [56,99]). Z hlediska HD modelu
je celkovd odezva kovu na elektromagnetické pole kombinaci odezvy kladné nabitého ion-
tového pozadi kovu a interakei volného elektronového plynu, tedy indukované proudové
hustoty. Z téchto diuvodt lze predpokladat, ze odlisné okrajové podminky pro proudovou
hustotu, jakozto jedné z komponent kovu a tim i jeho celkové odezvy, by se mély vy-
znamné projevit v celkovém chovani kovové vrstvy jako celku. Nejjednodussi strukturou,
na které lze zkoumat vliv okrajovych podminek proudovych hustot, je kovova dvojvrstva
obklopend dielektrickymi médii, a tak je logicky nasim cilem pravé teoreticky popis této
struktury.

Nez se pustime do rozboru problému, je potieba uvést indexovou notaci. Ozna¢me prvni
kovovou vrstvu indexem 1 a kovovou vrstvu pod ni indexem 2 podle obr. 5.4. Veli¢iny
prislusejici dané vrstvé ozna¢me stejnym indexem jako dand vrstva. Jako prvni krok k
feSeni vyse uvedeného problému musime vysettit obecny pripad kovové vrstvy s nenulo-
vymi okrajovymi podminkami (5.14) a (5.15). Tyto nenulové podminky méni vztah mezi
amplitudami te¢nych poli na okrajich kovové vrstvy, v pripadé prvni vrstvy to muzeme

zapsat nasledovné:
Eo1 Eqip Nga
! =M ! + . 5.33
(ﬁon) ! <n0H1,2> (NH,1> (5:33)

Matice M7 v (5.33) ma stejny tvar jako v jiz diskutovaném pripadé izolovanych kovovych
vrstev. Jednotlivé prvky M; jsou tedy stdle definoviany vyrazy (5.28) az (5.31), avsak
puvodni vztah mezi te¢nymi slozkami poli v podobé M; bylo nutné doplnit o vektor Ny
zajistujici splnéni novych okrajovych podminek pro proudovou hustotu. V obecné podobé
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1ze vektor Ny definovat vyrazy (5.34) a (5.35):

Np1 = (cosdy, — cosd1 7)€y (5.34)

—(1 — cos 01,1, cos 01,7)EJ1p

+ lzjlpr sin 61,7 (J1y — cos 01, 1.J1p),
Ng1 = 1Z11P§Sin 61,7 (J1u — cos 01, 1J1), (5.35)
_ i1tanoq
5 - S sin 51,[/ ' (536)

Uvedené vztahy (5.34) a (5.35) lze mimo jiné pouzit k popisu prostiedni kovové vrstvy v
pripadé struktury slozené ze t¥i kovovych vrstev, takzvané kovové trojvrstvy. V pripadé
kovové dvojvrstvy je vSak prvni kovova vrstva shora obklopena dielektrickym prostiedim,
a tudiz plati: J;, = 0. Pro dalsi postup je vyhodné zavést maticovy vyraz vektoru Ny,
kde maticové prvky I't,I11,01, a €1 jsou ddny rovnicemi (5.34) a (5.35), nasledovné:

NE 1 F1 Hl Jlu
R . 5.37
<NH,1> (91 Ql) <J1b> (5:37)

Vyvstava vsak otazka, jak urcit normalovou slozku proudové hustoty J1; na spole¢ném roz-
hrani kovové dvojvrstvy. Odpovéd ndm mize poskytnout nésledujici jednoduché tvaha.
Uvazujme kovovou dvojvrstvu jako na obrazku 5.4 a predpokladejme v obou kovech, na
jejich spoleéném rozhrani, odlisnou velikost proudové hustoty v tecném sméru, ale stej-
nou ve sméru kolmém. Vzhledem ke skutecnosti, ze v obou kovech plati pro proudovou
hustotu rovnice kontinuity V - J(r,t) + %p(r,t) = 0, méla by byt splnéna nezavisle na
volbé kartézské soustavy. Lze se presvédcit, ze divergence proudové hustoty v bodé na
spole¢ném rozhrani kovovych vrstev ma koneénou hodnotu v kartézské soustavé defino-
vané osami ¥ a Zz. Problém vsak nastava, pokud bychom chtéli vypocitat divergenci v
kartézské soustavé pootocené oproti pivodni. Toto tvrzeni zasluhuje podrobnéjsi rozbor.

Definujme osy obecné kartézské soustavy: él =a+ypy +2u; a ég = a+yu, — 2p;, kde
lpyll = I|p:]l a ||uy|| = |Ju.||, pocatek soustavy je v bodé a, jenz je na okraji obou kovovych
vrstev. Pokusime se nyni vypocitat casovou zménu hustoty naboje pomoci divergence
proudové hustoty v okoli bodu a v nové kartézské soustavé. Tuto zménu je mozné vyjadrit
pomoci transformace divergence z puvodni kartézské soustavy do nové a to limitnim
prechodem s nekonecné malymi posuny y a z ve smérech ptivodnich os ¥ a z, takto
ziskame:

Ve - Je(r,t) = (5.38)

: 1 ; ;

limy (m(%,l(a = yPy:t) = Jy2(a +ypy, 1) +
1 A A

M(Jy,l(a +yuy,t) = Jy2(a - yuy, t))) +

. 1 - .
ll_l;l(l) (m(;}z’l(a + Zuz,t) — J272(a — Zuz,t)) —
;(J (@+ 2zpz,t) — Jy2(@ — 2 t)))——g (r,t)
2”sz2 z,1 Pz, 2,2 Pz, - 8tp s V).

Druh4 limita v (5.38) je rovna koneénému ¢islu kvili predpokladu spojitosti normalovych
slozek proudové hustoty na rozhrani, avSak prvni limita diverguje kvili predpokladu riz-
nych hodnot tec¢nych slozek proudové hustoty. Nespojitost te¢nych slozek proudovych hus-
tot ve svém dusledku znamena nekonecné velkou ¢asovou zménu hustoty ndboje dp(r, t)/0t



60

Kapitola 5. Nelokalni model kovové vrstvy a dvojvrstvy

v bodé a, coz je nefyzikalni vysledek. Jedinym zptsobem, jak se tomuto problému vy-
hnout, je zavedeni dalSich okrajovych podminek definujicich spojitost tecné slozky prou-
dovych hustot na spole¢ném rozhrani kovovych vrstev. Tyto nové zavedené okrajové pod-
minky jsou vlastné dodateénymi vztahy, které jiz umoznuji uréit slozku proudové hustoty
v kolmém sméru k rozhrani.

Nyni je mozné navazat na predchozi postup, spojitost normélovych slozek proudové hus-
toty lze definovat pomoci rovnic (5.14) a (5.15). Vrchni kovova vrstva dvojvrstvy ma
nenulovou normdlovou proudovou hustotu na spodnim okraji, to odpovidd rovnici (5.15)
s prislusnymi parametry o indexu 1. Naproti tomu spodni kovova vrstva ma nenulovou
hodnotu J,,, coz lze popsat rovnici (5.14) s odpovidajicim indexem 2. Tak ziskdme okra-
jovou podminku spojitosti normalovych komponent proudové hustoty ve tvaru (5.39)

Jou = Fo(Esor — Epor) sinaor + S2(Eso,r, — Ego.1) cosag , = (5.39)
Fi(Eqr —Ear)sinagr + S1(Er,n — Eiz) cosaq r, = Jip.

Hodnoty sinusovych funkei pro okrajovou podminku (5.39) ziskdme jednoduchou tpravou
rovnice (5.1), konkrétné ve tvaru:

)

k79

sinog =

. . kr1 .
sinapp, sinag g = B — sin o 7. (5.40)
L2

Amplitudu tecnych slozek proudové hustoty na spoleéném rozhrani kovovych vrstev lze
ziskat dosazenim transverzalni a longitudinalni slozky elektrického pole Ei 2 z rovnice
(5.11) do (5.13). Tecné pole Eq 5 lze vSak obdrzet také posunutim indext vSech veli¢in
v rovnici (5.9) o +1. Pokud z takto ziskané rovnice pro E; 2 znovu vyjadiime oddélené
jeji transverzalni a longitudindlni ¢dst a tu opét dosadime do (5.13), najdeme tak nové
vztahy pro tecné slozky (jak pro transverzalni tak longitudinalni ¢ast) proudové hustoty z
pohledu druhé vrstvy. Naslednym porovnanim vyse popsanych rovnic pro teéné proudové
hustoty na rozhrani dostaneme:

Jiou = S2(Bs2.z + Era 1) sinag 1 — Fa(Esor + Era 1) cosaar = (5.41)
S1(Er1,r 4+ Ei1,z) sinon,p — Fi (Er17 4 Einr) cosarr = Jp1p.

Celkovy model kovové dvojvrstvy se tedy skldda ze dvou sad (2 x 6) rovnic, které samo-
statné popisuji prvni a druhou kovovou vrstvu. Tyto dvé sady rovnic jsou spolu propojeny
okrajovymi podminkami spojitosti proudovych hustot na spoleéném rozhrani dvojvrstvy
(5.39) a (5.41). Prvni zminénd sada rovnic se sklada ze soustavy (5.8) az (5.12). Druhou
sadu ziskdme pouhym posunutim indexii vSech veli¢in v prvni sadé s vyjimkou veli¢iny
impedance vakua 7. Uvazované soustavy rovnic spolu s okrajovou podminkou spojitosti
te¢né slozky proudové hustoty jiz umoznuji urcit norméalovou slozku proudové hustoty na
rozhrani jako linedrni kombinaci amplitud Hg 1, Ha 3, E; 2 a Hj 2. Odvozeni tohoto diile-
zitého vztahu je pomeérné zdlouhavé, ale primocaré. Uvedeme zde proto pouze nésledujici
vysledek:

1o 0 01,2
Jip = iHog + L(Pmﬂz +qi202)Has — —=E1 (5.42)
V12 V1,2 L
_%(gl,g + 017N 4 py 9¥9e™2E + gy g0 2L ) H 5.

)

Vzorec (5.42) je samozrejmé platny také pro Jo,. Kvili slozitosti samotného vztahu byly
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pouzity nize uvedené substituce (5.43) az (5.49):

—ilel sin alT

W = 5.43
! 251 cosay fsindy f,’ ( )
—iZzFQ sin Qo T
Yo = 2 5.44
27 28, cos Qg1 sindg (5-44)
Fy, — Fy
= 5.45
712 2(S1+ Fi)sinag 1’ ( )
1/(Sy + Fy)si S
p12=*(( 5+ 2)S%n02,L n QCOSOZQ,L)7 (5.46)
’ 2\(S1+ Fy)sinay,  Sicosaqr
1/(Sy + Fy)si S
qmzf(( >+ 2)S%na2,L B 2COSOZZ,L)7 (5.47)
’ 2 (Sl + Fl) sinay,r, S cos Qaqr
. o011 Lol 4 grye—ifa
= — : 5.48
V1.2 1(251 cos a1, sin by, 1, + 255 cos a1, sin by , )’ (5-48)
1 . .
(12 = m(lel sin oy 7 — 29F5 sin ag,T>. (5.49)

Pro dalsi usnadnéni a zprehlednéni odvozeni prenosové matice dvojvrstvy je vhodné upra-
vit vztah (5.42) pomoci substituci za komplikované vztahy do zjednoduseného tvaru:

Jiy = a1moHo,1 — binoHy 2 + cinoHa 3 — di1Eq 2. (5.50)

Protoze jiz zndme vztah pro normélové slozky proudové hustoty Jip a Jo,, mizeme jej
dosadit do (5.37) a tim urcit individudlni modifika¢ni vektor pro horni vrstvu. Vzhledem
k tomu, Ze je horni kovova vrstva shora obklopena dielektrikem, m4 tato vrstva nenulovou
slozku Jip. Pro modifika¢ni vektor prvni vrstvy tak ziskdme vztah:

ry I 0)_ (0 IIa Eo1 |\  (Ilhidi ILiby Ei2 n (5.51)
01 ) \Jn 0 Quar) \noHo1 Mdy b1 ) \noHip2 ’
0 Il Eo3 Eo1 Ei2 Eo3
’ =N ’ — N ’ + N: ’ .
(0 Q1C1) (770H2,3> 1o <770H0,1> 2 <U0H1,2> 3 (TIOHQ,?))

Matice Nyp, Nop, a Ngp jsou pouze substitucemi za maticové ¢leny v samotné rovnici
(5.51). V pripadé druhé vrstvy pouzijeme odpovidajici ekvivalent rovnice (5.37) tedy se
zménénymi indexy prislusnych veli¢in z 1 na 2. Na rozdil od prvni vrstvy je druha vrstva
zespodu obklopena dielektrickym prostfedim a ma& tudiz nenulovou pouze slozku Jo,.
Zcela analogicky jako tomu bylo vyse ziskdAme matice Ni,, Nao, a N3, pro druhou vrstvu:

Py o) (Jou) _ (0 Toa Eo1 |\ (Ta2di Taby Ei2 n (5.52)
O2 (2 0 0 ©2a1 ) \noHop Oa2dy O2b1 ) \moHi 2 ’
0 Tecq Eo3 Eo1 Ei2 Eo3
’ - N u ’ - N U ’ + N U ’ .
(0 @2(:1) <U0H2,3> ! <W0H071> 2 <770H1,2> s <770H2,3>

Nyni se muzeme vrétit k rovnici (5.33), respektive jejimu ekvivalentu pro spodni vrstvu
kovové dvojvrstvy, a dosadit do néj vztah (5.52). Vyse uvedenym postupem a po jedno-
duché dpravé ziskdme vztah pro tecnd pole na spole¢ném rozhrani kovovych vrstev, kde
vyraz (I + Ngu)_l m4 vyznam inverzni matice k matici (I + Noy,):

Eon

noHz1 2 noHo,1

)

( B2 ) =+ NQu)_l(MQ + N3u) (7]?131733> + (I + NQU>_1N1U ( ) - (5:53)
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Nyni muzeme pouzit obdobny postup jako vyse avsak pro pripad prvni vrstvy, dosazenim

(5.51) do (5.33) ziskdme vztah:
Eo1 Eqp Eo 3 Eo1
’ = (M7 — N- ’ + N. ’ + N ’ . 5.54
<n0H0,1> (M ) (770H1,2> 3 (non,3> b <U0H0,1> (5:54)

Nyni zbyvéa dosadit vztah (5.53) do rovnice (5.54). Tim ziskdme relaci mezi te¢nymi poli
na spodnim a hornim rozhrani dvojvrstvy. Po jednoduchych algebraickych tupravach lze
dospét k pozadovanému vztahu pro prenosovou matici dvojvrstvy. Kvili zprehlednéni je
vyhodné zavést substituci:

1

W = (Ml — Ngb) (I -+ NQu)_ (5.55)

Pomoci substituce (5.55) lze docilit zjednoduseného vyjadieni koneéné podoby prenosové
matice kovové dvojvrstvy My, v nasledujicim tvaru:

Myy = (I = WNy, — Ny) ™" (W(M2 + Nay) + N3b). (5.56)

Nyni je tedy mozné, diky znalosti prenosové matice My;;, analyzovat vlastnosti dvou vza-
jemné se dotykajicich kovovych vrstev. Neni pochyb o tom, ze dvojvrstva skladajici se
z kovovych vrstev téhoz kovu musi vykazovat stejné vlastnosti jako kovova vrstva téze
tloustky jako myslena dvojvrstva. Na vysledku, at uz poli ¢i jinych veli¢in charakterizu-
jicich vlastnosti jedné kovové vrstvy, by nemélo zidlezet na tom, zda bude pro vypocty
vyuzita prenosovd matice jedné vrstvy, ¢i bude kovova vrstva libovolnym zptusobem roz-
délena na dvojici vrstev a bude pro vypocty vyuzita prenosova matice dvojvrstvy. Musi
tudiz platit nasledujici identity:

My (dyi,d2) = Mope(dy + da), (5.57)
R(Mya(dy, d)) = R(Mone(ds + ds)). (5.58)
V rovnici (5.57) My, predstavuje pfenosovou matici izolované kovové vrstvy na obou

stranach obklopené dielektrickymi materidly. Parametry d; a dg jsou tloustky prvni a
druhé vrstvy, jimiz je kovova vrstva o celkové tloustce d = d; + dy rozdélena.

Druhd z identit (5.58) tykajici se vypoétu reflektance predstavuje cennou moznost, jak
jednoduchym zptisobem ovérit spravnost zde uvadénych modeld, viz obrazky 5.5 nize.
Gold layer, ng = 1.7, n, =16, d = 8 nm, o = 855"
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(a) Reflektance zlaté vrstvy (b) Numericka odchylka

Obrazek 5.5: Porovnani reflektance zlaté vrstvy o tloustce 8 nm. Indexy lomu prostiedi nad a pod
vrstvou maji hodnotu ng = 1.7, na = 1.6. Uhel dopadu g rovinné viny TM je 85.5°. Obrazek (a)
zndzornuje reflektanci jako funkci vlnové délky. Numerickd odchylka reflektace (b) je vypoctena jako
rozdil R2 — Ri1, kde Rz je reflektance spoctend pomoci nelokalni prenosové matice dvojvrstvy, pricemz
R1 nélezi vypoctu nelokalni reflektance pro jednu vrstvu. Pouzité hodnoty permitivity zlata jsou ve vsech
pfipadech polynomem prolozené udaje z [100].
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Na obrazku 5.5 (a) je uvedeno srovnani kiivek reflektance v zévislosti na vlnové délce pro
zlatou vrstvu o tloustce 8 nm. Zelena kiivka patii klasickému lokdlnimu modelu, modra
a cervena ktivka nelokdlnimu vypoctu, kdy je zlata vrstva o tloustce 8 nm fiktivné rozdé-
lena na vrchni vrstvu silnou 2.5 nm a spodni o tloustce 5.5 nm. Modra ktivka predstavuje
spravny zpusob vypoctu, vyuzivajici nelokalni prenosovou matici dvojvrstvy, dle vztahu
(5.56). Cervens kiivka naopak naznacuje nespravny zpiisob vipoctu tak, ze jsou obé vza-
jemné se dotykajici zlaté vrstvy, fiktivni dvojvrstvy, popsany nelokalni prenosovou matici
pro izolovanou vrstvy, coz odpovida situaci, kdy na spoletném rozhrani zlatych vrstev
plati takzvand ,hard wall“ okrajovda podminka pro proudovou hustotu. Vyse uvedené
srovnani (¢ervené a modré kiivky) jasné ukazuje dulezitost pouziti spravnych okrajovych
podminek.

Obrazek 5.5 (b) ilustruje prubéh numerické odchylky, definované jako rozdil reflektance
zlaté 8 nm silné vrstvy o stejnych parametrech vypoctu (ng = 1.7, ng = 1.6, ap = 85.5°)
jako v ptipadé obrazku 5.5 (a). Reflektance R patii nelokdlnimu vypoctu pro jednu vrstvu
zatimco Ry odpovida nelokalni reflektanci, kdy je zlatd vrstva povazovand za dvojvrstvu o
tloustce horni vrstvy 2.5 nm a dolni o tloustce 5.5 nm. Obé reflektance R; i Ro by mély byt
dle identity (5.57) shodné az na numerické chyby zptsobené zaokrouhlovanim. Z obrazku
5.5 (b) je jasné patrna nahodilost vyvoje odchylky, ta se nejéastéji nachdzi v intervalu
(—0,5,0.5) - 10716, coz lze prisoudit zaokrouhlovaci chybé, nebot byly vipocty provedeny
v matematickém prostfedi MATLAB pri ponechani defaultniho nastaveni presnosti na 16
desetinnych mist.

5.3 Nelokalni odchylka reflektance kovové vrstvy

V této casti se nejprve zaméiime na porovnani vypocti podle klasické lokalni a nelokalni
teorie zalozené na HD modelu. Vzhledem k tomu, zZe nejsilnéjsi nelokalni odchylku od
klasické lokalni teorie lze ocekavat pro pripady ihlid dopadu TM viny na kovovou vrstvu
blizké takzvanému ,klouzavému“ thlu (ap = 90°), musi tomuto predpokladu odpovidat
i pripadné experimentalni usporddani. Pro praktickd méfeni lze vyuzit Kretschmann-
Raetherovy konfigurace [101], dale vSak odhlédneme od tskali experimentélniho uspoté-
déni a zamérime se vyhradné na analyzu teoretickych vypoctu.

Pro optické charakterizace povrchli se bézné vyuziva méreni reflektance, jakozto pomeérné
snadno méritelné energetické veli¢iny. Vzhledem k této skutecnosti je zdhodno se zaby-
vat pravé nelokalnimi vlastnostmi kovu zpusobenymi nelokalni odchylkou reflektance od
hodnot klasickou teorii predpokladanych. Pripomenme, ze reflektance je definovana jako
R = rr*, kde r je komplexni koeficient reflektivity, jenz lze urc¢it vztahem (5.22). Kvuli
zprehlednéni textu budeme dale v této kapitole nelokalni odchylku reflektance ¢asto ozna-
covat jako A, R, a kterou definujeme rozdilem: A,;R = Rgp — R, kde Ry p predstavuje
reflektanci spoc¢tenou zde pouzivanym nelokalnim HD modelem a R reflektanci urc¢enou
klasickym vypoctem.

Jako prvni krok je potrebné stanovit urcité meze rozsahii hlavnich parametri, kde se
teoreticky nejsilnéji projevi nelokalni odezva kovu a tedy dojde k znatelné A,; R. Protoze
se vsak jednd o mnoho-parametricky problém, neni otdzka vhodného nastaveni simulaci
zcela trividlni. Na zakladé mnoha vypocti jsme postupné (iteraéni cestou) urcili hodnoty
nékterych parametru a néasledné je pouzili pro dalsi vypocty. Po nékolika opakovanich
tohoto postupu jsme dospéli k optimalnim hodnotdm parametri nize uvedenych vypocti.

V této casti jsme se zamérili na nejjednodussi pripad zobrazeny na obr.5.6. Jak je na
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zminéném obrazku naznaceno, klicovymi parametry, které ovliviuji reflektanci, jsou thel
dopadu ag métfeny od kolmice, indexy lomu ng a no prosttedi obklopujicich kovovou vrstvu
a tloustka d samotné kovové vrstvy. Jako zamér jsme si stanovily provést vypocty pro
realistické materidlové hodnoty indexti lomu vnéjsiho prostfedi. Pro nasi analyzu jsme
zvolili zlato a stfibro jako bézné pouzivané kovy v plazmonice. Z tohoto divodu jsme pro
vypocty zvolili rozsah hodnot indexu lomu 1 az 2. V tomto rozsahu je fada materidla, u
kterych lze imaginarni ¢ast indexu lomu zanedbat.

dielectric /1

metal d

dielectric 71,

Obrazek 5.6: Schéma analyzované struktury a hlavnich parametrii interakce. TM rovinné vlna se $ii{
dielektrickym prostfedim o indexem lomu no pod thlem dopadu ap vaéi kovové vrstvé o tloustce d.
Prostredim pod kovovou vrstvou je dielektrikum o indexem lomu na.

Pro nézornost uvedme obrazky 5.7 (a) a 5.7 (b) ilustrujici proces volby optimélniho rozpéti
hodnot indexti lomu vnéjsiho prostiedi. Tyto vypocty ukazuji, ze ng a ns se nemohou prilis
lisit, aby byla nelokalni interakce dostatecné silna. Proto jsme pro mnoho vypocti zvolili
no = 1.7 a ng = 1.6 jako kompromisni hodnotu pro oba analyzované kovy.
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Obrazek 5.7: Zavislost nelokalni odchylky reflektance 8 nm silné kovové vrstvy na indexech lomu
vnéjsich prostiedi ng a ne. Uhel dopadu TM rovinné viny je 85.5°. Vinové délky jsou 532 nm v piipadé
(a) zlaté vrstvy a 450 nm v piripadé (b) stiibrné vrstvy.

K projevim nelokalnich odezvy dochézi predevsim na nanostrukturach, jejichz alespon je-
den rozmér je v fadu nékolika nanometri. Pro nase vypocty jsme jako prijatelnou tloustku
zvolili d = 8 nm, aby nelokalni interakce byly dostatecné silné a zaroven jsme mohli za-
nedbat kvantové jevy. Stiibrné a zlaté kovové vrstvy vykazuji pri stejnych hodnotach
parametru (ng, ng, d, ap) maximélni nelokalni odchylku pro rizné vlnové délky, jak bude
patrné z 5.8 (a) a 5.8 (b), proto je nutné definovat konkrétni vlnovou A\ zvlast pro oba
zkoumané kovy. Pro analyzu zlaté vrstvy jsme zvolili A = 532 nm, coz odpovida druhé
harmonické frekvenci Nd:YAG laseru. V pripadé stiibrné vrstvy jsme zvolili A = 450
nm, tu vyzafuje napr. modra laserova dioda. Jak bude dolozeno obrazky 5.9 (a) a 5.9
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(b), nelokélni efekty jsou nejsilnéjsi pokud rovinnd vlna dopadd na povrch kovu pod
témeér klouzavym thlem. Proto jsme nastavili hodnotu tthlu dopadu rovinné viny ag na
0.95 - w/2 = 85.5°, jako kompromisni hodnotu pro oba kovy. Vratme se vsak k prvnimu
rozboru. Z obrazku 5.7 (a) a 5.7 (b) lze snadno vy¢ist podobny charakter zvétsujici se
intenzity nelokalni odchylky pro rostouci indexy lomi ng a ng, kde je ng o néco vétsi nez
na. Z velkého poc¢tu nasich analyz jsme zjistili, ze povaha této zavislosti zistava velmi
podobna, i kdyz je posun vlnové délky v rozmezi £50 nm od nédmi vybranych vlnovych
délek (532 nm pro zlatou a 450 nm pro sti¥ibrnou vrstvu).

Jednou z dalsich moznosti rozboru je analyza velikosti odchylky reflektance v zavislosti na
tloustce vrstvy a vlnové délce dopadajici rovinné viny. Tento ptfipad ukazuji obrazky 5.8
(a) pro zlatou a 5.8 (b) pro stfibrnou vrstvu. Stejné jako v predchozich vypoctech byla pro
tthel dopadu TM vlny zvolena hodnota ag = 85.5°. Pro oba vypocty jsme nastavili indexy
lomu na ny = 1.7 a ng = 1.6, coz jsou hodnoty, které dle 5.7 (a) a 5.7 (b) odpovidaji
vyznamné nelokalni odezvé.

-R),ng =17,n, = 1.6, a = 85.5" (Ryp -R),ng=1.7,n, =16, 0, = 85.5"
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Obrazek 5.8: Zavislost A, R zlaté (a) a stifbrné (b) vrstvy na jeji tloustce a vinové délce. Uhel dopadu
TM rovinné vlny je 85.5°, indexy lomu vnéjsich prostiedi jsou nastaveny na ng = 1.7 a no = 1.6.

Na obou obrazcich 5.8 (a) a 5.8 (b) je jasné patrny rozsah parametru vykazujicich vyraz-
nou A,y R. V ptipadé zlaté vrstvy, obrazek 5.8 (a), dochdzi k nejvétsi odchylce pii tloustce
vrstvy d = 9.5 nm a vlnové délce 523 nm. Maximalni nelokalni odezva stiibrné vrstvy
je dle 5.8 (b) uréena parametry d = 3 nm a A = 339 nm. Z obou obrazkia 5.8 (a) a 5.8
(b) je téz patrny posun vyraznych hodnot odchylky s rostouci tloustkou vrstvy k delsim
vinovym délkdm. Z obou obrazku 5.8 (a) a 5.8 (b) vyplyvd, Ze nezanedbatelné silnou
nelokalni odezvu lze predpokladat i pro vrstvy o tloustce kolem 40 nm. V pripadé zlaté
vrstvy o uvedené tloustce nastava maximalni odchylka, jez ma hodnotu 0.049, na vlnové
délce A = 761 nm. VInova délka maxima nelokélni odchylky stiibrné vrstvy tloustky 40
nm je A = 728 nm, a odchylka (Rgp — R) je rovna 0.061.

Dalsim parametrem, ktery mé vliv na silu nelokalni interakce, je tthel g dopadu rovinné
viny na kovovou vrstvu. Zavislost na tomto parametru ukazuji obrazky 5.9 (a) pro zlatou
a 5.9 (b) pro stiibrnou vrstvu. Jako druhy funkéni parametr byla pro tento tcel zvolena
vlnova délka. Hodnoty drive pouzivanych parametrii jsme pro objektivnéjsi srovnani po-
nechali na stejnych hodnotéach, konkrétné ng = 1.7, ng = 1.6, d = 8 nm. Z obrazka 5.9
(a) a 5.9 (b) je patrny rozsah hodnot ihlu dopadu, pii kterém dochézi k silné nelokélni
interakci. Podle nasich vypocti vykazuje zlata vrstva nejsilnéjsi nelokalni chovani kolem
vlnové délky 500 nm pro thly dopadu vétsi nez 70 stupni. V pripadé stiibrné vrstvy se
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nachézi vyrazna odchylka v okoli vlnové délky 400 nm a v thlovém rozsahu 80° az 90°.
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Obrazek 5.9: Zivislost nelokaln{ odchylky reflektance 8 nm tlusté (a) zlaté a (b) stiibrné vrstvy na
vlnové délce a thlu dopadu TM rovinné viny. Indexy lomu vnéjsich prostredi jsou nastaveny na no = 1.7
a no = 1.6.

Podobnou analyzu jako zde uvedend pro jednu izolovanou kovovou vrstvu je mozné provést
i pro kovovou dvojvrstvu, avsak nejprve je nutno se vyporadat s problémem tykajicim se
atlumové konstanty. O tom bude pojednavat navazujici ¢ast.

5.4 Modifikace Gtlumové konstanty

Nez se pustime do komentare k vybranym vypoctim pro kovovou dvojvrstvu, je nutné
zminit jev souvisejici s ndmi realizovanou korekci atlumu. Pti ovérovani naseho modelu nés
zajimala konkrétni situace, kdy reflektance nabyvd maximalni hodnoty (R & 1). Zaroven
jsme se opét zamérili na pripad vyrazné nelokdlni odchylky. Jak bylo drive ukazano (viz
obr. 5.7 (a) a 5.7 (b) ), znatelnou nelokédlni odezvu lze predpokladat, pokud maji indexy
lomu vnéjsiho prostiedi podobnou hodnotu. Z nasich analyz lze usoudit, ze tato podminka
je Siroce platna pro ruzné vinové délky. Podle klasické teorie oba kovy, zlato i stfibro, ve
formé izolované vrstvy vykazuji reflektanci blizkou 1 pro parametry: ng = 2.1, ng = 2,

= 81° a tloustku vrstvy d ~ 8nm. Pokud pouzijeme zminéné hodnoty parametra
pro vypocet reflektance kovové dvojvrstvy o celkové tloustce 8 nm, zjistime, ze podle zde
uvadéného nelokalniho modelu dvojvrstvy miize reflektance presahnout hodnotu 1. To je
znézornéno na obrazku 5.10 (b), kde dy oznacuje tloustku horni zlaté vrstvy, do oznacuje
tloustku spodni stiibrné vrstvy.
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Obrazek 5.10: (a) Schematické znazornéni mechanizmu ttlumu. (b) Pribéh hodnoty (Rup — 1) jako
funkce tlousték jednotlivych kovovych vrstev zlato-stiibrné dvojvrstvy, ithel dopadu a vinova délka TM
rovinné vilny jsou 81° a 900 nm. Indexy lomu vnéjsich prostiedi jsou no = 2.1 a ng = 2

Na prvni pohled se muze zdat, ze je naS model chybny, neb predpovida nefyzikalni vy-
sledky v pfiblizném rozsahu parametri: d; € (1,30) nm, dy € (1,8) nm, oy ~ 81°,
ng ~ 2.1, ng = 2.1. Tyto nefyzikdlni vysledky maji pravdépodobné vysvétleni v kom-
plexnim procesu tatlumu proudovych hustot v celém objemu kovové dvojvrstvy, coz nyni
podrobnéji rozebereme.

Obrézek 5.10 (a) ukazuje hypotetickou predstavu utlumu elektronového plynu. Dopadajici
rovinnd vlna o vinovém c¢isle k iniciuje pohyb elektronového plynu v kovu. Takto inici-
ovany pohyb elektronové hustoty je tlumen nidhodnymi srazkami elektront. Dopadajici
vlnou indukovand proudova hustota je v 5.10 (a) znazornéna radou elektront ve formé ze-
lenych kulicek spojenych cervenou klikatou carou. Tato cervend klikatd ¢ara symbolizuje
silovou vazbu mezi elektrony nesenou vlnami proudové hustoty buzené dopadajici rovin-
nou vlnou. Podivejme se na dynamiku elektronového plynu z mikroskopického hlediska.
Pokud je vzdalenost mezi dvéma elektrony mensi nez jejich ,rovnovazna“ vzdalenost,
jsou od sebe odpuzovany. Pokud se na druhou stranu tyto elektrony nachéazeji ve vétsi
vzdélenosti, nez je jejich vzajemna rovnovazna vzdalenost, celkovy systém elektroni je
tak mimo rovnovahu, coz ma za nasledek pisobeni vnéjsich elektronu tlacicich oba zmi-
néné elektrony blize k sobé. Tento proces interakce elektronového plynu znamend, ze
pohyb jednotlivych elektronil nelze povazovat za izolované objekty a je relevantni uvazo-
vat dynamiku elektronového plynu nebo spise hydrodynamiku elektronové kapaliny. Ta
neodvratné musi spliovat rovnici kontinuity, a to i na rozhrani kovovych vrstev, jak uz
jsme vysvétlili v druhé podkapitole. Tudiz musi byt elektronova kapalina ve vSech smérech
spojita i na rozhrani kovovych vrstev. Navic se lze opravnéné domnivat, ze se elektronova
hustota primo na rozhrani a v jeho blizkosti nefidi ani jednim z rozdilnych HD modeli
pro oba rizné kovy. To jinymi slovy znamena, ze musime minimalné na rozhrani uvazovat
pramérnou hodnotu danych parametri v zavislosti na pouzitém modelu.

V této préci jsme se zamérili pouze na dva kovové materidly zlato a stiibro, viz tabulka
3.1, jelikoz maji kromé utlumu téméf shodné hodnoty hlavnich parametrd HD modelu.
Z tohoto divodu se zamérime pouze na zprumeérovani konstanty dtlumu. V pripadé jiné
dvojice kovii mizeme uvazovat obdobné o zpramérovani hodnot odpovidajicich parame-
tri téchto kovi. 7Z klasického pohledu je pohyb elektronové hustoty ovlivnén termody-
namickymi procesy vedoucimi k termodynamické rovnovaze, coz se prenesené projevi i
na ttlumové konstanté [102]. Podle Drudeho modelu [103] a dalsich klasickych modeli



68

Kapitola 5. Nelokalni model kovové vrstvy a dvojvrstvy

permitivity kovu je utlumové konstanta definovana jako veli¢ina pfimo imérna srazkové

frekvenci v = <t—1>, kde < t. > je prumérny casovy interval mezi dvéma srazkami elek-
C

tronl.

Bézné uvadéné hodnoty volné drahy elektront dle [69,104] dosahuji az 100 nm v pripadé
ryzich uslechtilych kovi, coz znamena, ze elektron muze s velkou pravdépodobnosti volné
prekonat drahu vétsi nez je tloustka alespon jedné vrstvy kovové dvojvrstvy, které uva-
zujeme. Proto je rozumné vztahnout srazkovou frekvenci (konstantu dtlumu) alespon k
celkové tloustce dvojvrstvy.

Predpokladejme, ze draha elektronu na vzdalenosti mensi, nez je volna draha elektronu,
svird s osou ¥ thel a.. Vzhledem k okrajovym podminkdm spojitosti pro proudovou
hustotu je tento tihel v obou vrstvach kovové dvojvrstvy stejny. Vzdéalenost, kterou urazi
elektron v prvni vrstvé kovu, je tedy s; = div/1 + sin® ae a s9 = dov/1 + sin? a, ve druhé
vrstvé. Je-li rychlost elektronu v a srazkova frekvence elektroni v prvnim a v druhém
kovu 71 = 1/te1 a 72 = 1/te, pak pocet srazek vztazenych k danému elektronu je:
p = (81/v)/te1 + (s2/v)/teo. Prumérnd srazkova frekvence (itlumovd konstanta) elektront
ve dvojvrstvé je tedy p/tn,, kde t,, = (s1 + s2)/v je ¢as pohybu elektronu. Pro nase tucely
postac¢i do prvniho fadu zpresnéna tutlumova konstanta:

_dim + daye

av — dl _"_ d2 .
Zpriamérovani utlumové konstanty HD modelu ma samoziejmé vliv na vlnova ¢isla po-
délnych a transverzalnich poli v obou kovovych vrstvach. Oznacime-li indexem ¢ kovovou
vrstvu (pro horni ¢ = 1, dolni ¢ = 2), muZeme odvodit vyjadfeni transverzalniho a podél-
ného vlnového disla jako:

(5.59)

2
w Wy -
kp; = —1/ep, (W) — —2——| 5.60
Ti—= 7 \/ b (w) w(w + Yaw) ( )
1 w2
kp, = — j s 4 S 5.61
Li ﬁz \/w(w + Z'ch) £, (w) ( )

Vyraz €5, (w) ma vyznam permitivity kladné nabitého iontového pozadi kovu ve vrstvé o
indexu i a permitivité €,,,. Veli¢iny plazmova frekvence wj, a konstanta dtlumu ~; pied-
stavuji ptivodni nezménéné parametry HDM pro dany kov. Zbyva pouze ur¢it permitivitu
kladné nabitého pozadi obou kovii, kterou lze jednoduse odvodit ve tvaru:

2
Wp;

P (5.62)

Eb; (w) = Em, (w) +

To m4 za nasledek, ze na rozdil od klasického lokalniho pristupu, ¢i nelokalniho modelu pro
IMI strukturu, jsou transverzalni vlnova ¢isla modifikovana, tj. kr; # (w/c)v/em, (w). Jak
je patrné z (5.60) a (5.61) jsou nyni vinové ¢isla funkéné zavisla na tloustkach kovovych
vrstev.

Na zakladé zde navrzeného postupu modifikace utlumové konstanty mame nyni moznost
se zamérit na analyzu nelokalni odchylky kovové dvojvrstvy, coz bude dalsi ¢asti této
préace.

5.5 Nelokalni odchylka reflektance kovové dvojvrstvy

Struktura kovové dvojvrstvy a hlavni parametry, na kterych zavisi interakce, jsou zna-
zornény na obrazku 5.11 (a). Pro posouzeni chovani kovové dvojvrstvy jsme zvolili stejné
vypoc¢ty odchylky reflektance jako v pripadé izolované kovové vrstvy.
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Obrazek 5.11: (a) Schéma kovové dvojvrstvy a hlavnich parametrii interakce: tthel dopadu TM ro-
vinné vlny ap, tloustky horni a spodni kovové vrstvy di a d2, indexy lomid vnéjsich prostiredi nad a pod
dvojvrstvou ng a n3. (b) Hodnota (Rgp — 1) modelu HD s modifikovanou konstantou utlumu v zévislosti
na tloustkéch jednotlivych kovovych vrstev di a da zlato-st¥ibrné dvojvrstvy. Uhel dopadu a vinové délka
TM rovinné viny jsou 81° a 900 nm. Indexy lomu vnéjsich prostiedi jsou nastaveny na ng = 2.1 a ng = 2.

Nyni se muzeme zamérit na porovnani vypoctu odchylky (Ryp—1), tedy obdobu vypoctu
na obrdzku 5.10 (b), pokud se pouzije modifikace (priumeérovani) konstanty HD modelu.
Jak je vidét na obrazku 5.11 (b), hodnota odchylky reflektance je zdpornd pro vsechny
kombinace tlousték horni zlaté a spodni stiibrné vrstvy této dvojvrstvy v intervalu 3 az
50 nm. Ovérili jsme tak predpoklad, ze reflektance nepresahuje maximélni hodnotu 1 v
sirsim rozsahu vlnovych délek, coz jasné naznacuje, Zze nami navrzeny pristup primeérovani
konstanty utlumu je spravnou metodou vedouci k realistickym vysledkim.

5.5.1 Nelokalni symetrické dvojvrstvy

Pro ilustraci vlivu nelokalni odezvy kovové dvojvrstvy zde uvadime nékolik vypocta A, R
pro zlato-st¥ibrné dvojvrstvy, jejichz zlata a st¥ibrna vrstva je stejné silnd. (Simulace pro
nékteré typy asymetrickych dvojvrstev ¢tenar najde v podsekci Nelokdlni asymetrické
dvojvrstvy.) Obrazky 5.12 a 5.13 jsou analogické k obrazkum 5.7 (a) a 5.9 (a), pro jednu
kovovou vrstvu. Ve zminéném piipadé byly simulace provedeny se stejnym nastavenim
hlavnich parametri, tj. indext lomu, vlnové délky a thlu dopadu rovinné vlny.

-R), d = [4,4] nm, \ = 532 nm, oy = 85.5”
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(a) Zlato-stribrna dVOJVI‘StV&, obrysovy graf (b) Zlato-sttibrna dvojvrstva, 3D projekce

(R, -R), d = [4,4] nm, A = 532 nm, oy = 85.5

Obrazek 5.12: Zévislost A, R na indexech lomu vnéjsich prostiedi ng a ng pfi vlnové délce 532 nm
a thlu dopadu 85.5° zobrazen jako (a) obrysovy graf a (b) 3D projekce. Kovovd dvojvrstva méa celkovou
tloustku 8 nm, zlatd a stribrna vrstva maji stejnou tloustku 4 nm. Pro vypocty byl pouzit HD model s
modifikovanou utlumovou konstantou.
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Jak jiz bylo ukézano na obrazcich 5.7 (a) a 5.7 (b) v predeslé ¢asti kapitoly, pro specifické
vlnové délky (450 nm pro stiibrnou a 532 nm pro zlatou vrstvu) existuje uréity rozsah
indext lomt vnéjsiho prostredi, kde lze ocekavat vyrazné vétsi nelokalni odezvu. Tento
rozsah hodnot indext lomu, pfi daném thlu dopadu (g = 85.5°), zaujima na obou
obrazcich 5.7 (a) a 5.7 (b) zhruba podobnou oblast, a to jak pro stiibrnou, tak i zlatou
vrstvu, bez ohledu na rozdilné vlnové délky. V pripadé kovové dvojvrstvy, viz obr. 5.12
(a), je rozsah hodnot indexu lomu s o¢ekdvanou zvysenou reflektanci mirné posunut k
vyssim hodnotam indexu lomu ng vrchniho vnéjstho prostiedi, stdle vsak plati ng > nyg.

-R),n,=1.7,n, = 1.6,d = [4,4] nm -R),n,=1.7,n,=1.6,d = [4,4] nm
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(a) Zlato-stfibrna dvojvrstva 4-4 nm silna (b) Stribrno-zlata dvojvrstva 4-4 nm silné

Obrazek 5.13: Zavislost A, R na thlu dopadu ag a vinové délce A. Obrazek (a) zlato-stiibrnd dvoj-
vrstva, obrazek (b) stiibrno-zlatd dvojvrstva. V obou variantéch (a) i (b) ma dvojvrstva celkovou tloustku
8 nm jednotlivé vrstvy jsou 4 nm silné. Indexy lomu vnéjsich prostiedi maji hodnoty no = 1.7 a ng = 1.6.
Pro vypocty byl HD model s modifikovanou dtlumovou konstantou.

Dalsi z vyse diskutovanych nelokalnich charakteristik odezvy je zavislost odchylky re-
flektance na thlu dopadu a vlnové délce TM rovinné vlny. Grafické znazornéni zminéné
odchylky A,;R pro symetrickou zlato-st¥ibrnou dvojvrstvu, 8 nm silnou, je uvedeno na
obr. 5.13 (b) a 5.13 (a). Porovname-li obr. 5.13 (a) s analogickym vysledkem reflektance
na obr. 5.13 (b), pro symetrickou st¥ibrno-zlatou dvojvrstvu, tj. ptipad opac¢ného poradi
vrstev, zjistime, Ze rozdily mezi témito dvéma vysledky jsou velmi malé. Vliv zlaté vrstvy
na celkovou nelokalni odezvu analyzované zlato-stiibrné dvojvrstvy se projevuje do znac¢né
miry v podobé obrazce definujiciho maximéalni hodnoty odchylky, coz je patrné ze srovnani
obr. 5.13 (a) a obr. 5.9. Na druhé strané stiibrna vrstva prispiva k celkové nelokalni od-
chylce dvojvrstvy jinym zpusobem. Vzor na obr. 5.13 (a), ktery je tvofen nejvyraznéjsimi
hodnotami odchylky reflektance v rozsahu vlnovych délek 330 nm az 400 nm, lze pfi-
¢ist vlivu stiibrné vrstvy. Ve srovnani s obr. 5.9 (b) mé obrazec zfetelné odchylky A, R,
zménénou podobu, dosahuje mensiho rozpéti hodnot a je posunut ke kratsim vlnovym
délkam. Piipad asymetrické dvojvrstvy, kdy jedna z kovovych vrstev kovové dvojvrstvy
je silnéjsi nez druha, je strucné diskutovan v nésledujici ¢asti této kapitoly.

5.5.2 Nelokalni asymetrické dvojvrstvy

Abychom navazali na predesly rozbor nelokalni odchylky reflektance A,;R, zamérime
se hlavné na pripad 8 nm silnych dvojvrstev, ale nyni sloZzenych z vrstev o sile 1 a 7
nm. Nésledujici dva obrazky 5.14 (a) a 5.14 (b) opét ukazuji vyvoj odchylky A, R v
zévislosti na hlu dopadu a vlnové délce rovinné viny. Prvni z dvojice obrazku 5.14 se
tyka dvojvrstvy tvorené horni zlatou vrstvou silnou 7 nm a spodni stiibrnou vrstvou o
tloustce 1 nm. Naproti tomu obrézek 5.14 (b) se opét tyka zlato-stiibrné dvojvrstvy, ale s
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tloustkami 1 a 7 nm. Oba vysSe uvedené obrazky 5.14 (a) a 5.14 (b) ukazuji, Ze na vlnovych
délkéch nejsilnéjsi nelokalni odezvy méa vétsi vliv tenéi vrstva v dané dvojvrstveé.

“R)n =17,n,=1.6,d=[71nm (Ryp -R), ng=1.7,n,=1.6,d=[1,7] nm
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(a) Zlato—strlbrna dVOJvrstva 7-1 nm silna (b) Zlato-stribrnd dvojvrstva 1-7 nm silna

Obrazek 5.14: Zéivislost A, R na dhlu dopadu ao a vlnové délce X\. Kovovd dvojvrstva mé celkovou
tloustku 8 nm, zlatd vrstva ma tloustku (a) 7 nm a (b) 1 nm. Indexy lomu vnéjsich prostfedi maji hodnoty
no = 1.7 a ng = 1.6. Pro vypocty byl pouzit HD model s modifikovanou ttlumovou konstantou.

Dalsi dva obrazky 5.15 (a) a 5.15 (b) reprezentuji zévislost odchylky A,,; R zlato-stfibrné
dvojvrstvy funkéné zavislou na hodnotach indexu lomu vnéjsich prostredi ng a ng, dle
obr. 5.11 (a). V pripadé obr. 5.15 (a) jsou parametry vypoctu A,;R nésledujici: tGhel
dopadu «g je 85.5°, tloustka zlaté vrstvy je 7 nm a stfibrné vrstvy 1 nm, vinova délka
A je 532 nm Vypocet A, R pro obr. 5.15 (b) byl zaddn parametry: thel dopadu «g je
85.5°, tloustka zlaté vrstvy je 1 nm a stribrné vrstvy 7 nm, vinova délka A na 480 nm.
Dulezitost pouziti nelokalni teorie vyplyva mimo jiné z hodnot A,,; R zobrazenych na 5.15
(b), z nichz je zfejma az necekané silné nelokélni odezva. Nyni se nabizi porovnat nelokélni
odezvy izolované zlaté vrstvy (obr. 5.7 (a), a zlato-stfibrné dvojvrstvy obr. 5.15 (a) stejné
tloustky za stejnych podminek). Jak je z porovndni vidét, izolovand vrstva vykazuje o
néco silnéjsi nelokalni odezvu, avsak nijak zasadné.

(Ryp -R), d = [7,1]nm, \ = 532 nm, a, = 85.5° (R -R), d=[1,71nm, X = 480 nm, o = 85.5"
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(a) Zlato-stiibrnd dvojvrstva 7-1 nm silna (b) Zlato-stribrnd dvojvrstva 1-7 nm silna

Obrazek 5.15: Zavislost A, R na indexech lomu vnéjsich prostfedi a na vinové délce (a) 532 nm, (b)
480 nm. Uhel dopadu TM vlny je 85°. Kovova dvojvrstva mé celkovou tloustku 8 nm, zlatd vrstva ve
dvojvrstvé m4 (a) 7 nm a (b) 1 nm. V piipadé dvojvrstev (a) i (b) byl pro vypocty pouzit HD model s
modifikovanou dtlumovou konstantou.

Abychom mohli provést dalsi zajimavé porovnani, uvedme nize obrazek odchylky A, R
izolované stribrné vrstvy 8 nm silné, na kterou dopadd TM rovinné vlna o parametrech:
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A = 480 nm a o9 = 85.5°. Vyznamny rozdil mezi obr. 5.15 (b) a obr. 5.16) lze opét
prisuzovat nelokdlnimu chovani 1 nm silné zlaté vrstvy. Maximalni odchylka reflektance
na obr. 5.15 (b) dosahuje 0.242, coz znamend, ze nelokalni model predpovidd za urcitych
okolnosti 0 39.6% vyssi reflektanci v porovnani s klasickym vypoctem (kde R = 0.6).

(Ryp -R), d=8nm, A =480 nm, o, = 85.5
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Obrazek 5.16: Zavislost A, R izolované st¥ibrné vrstvy, 8 nm silné, na indexech lomu vné&jsich prostiedi
a na vlnové délce 480 nm, tihel dopadu je 85°.

Na zavér se muzeme zamérit na zajimavé porovnani vlivu symetrického a asymetrického
usporadani vrstev v dvojvrstvé. Uvedme nasledujici dva obrazky 5.17, ukazujici odchylku
reflektance zlato-stiibrné dvojvrstvy na vlnové délce dopadajici TM rovinné viny a na
celkové tloustce dvojvrstvy d. Prvni obrazek 5.17 (a) zndzornuje odchylku A,; R pro sy-
metricky typ dvojvrstev, naproti tomu obr. 5.17 (b) reprezentuje nelokdlni odezvu asyme-
trickych dvojvrstev skladajicich se z horni zlaté vrstvy o tloustce 1 nm a spodni stiibrné
vrstvy zaujimajici zbytek celkové tloustky dvojvrstvy. V obou ptipadech obr. 5.17 (a) i
(b) byly pouzity stejné parametry vypoctu: uhel dopadu oy = 85.5° a hodnoty indexu
lomu vnéjsich prostiedi ng = 1.7, n3 = 1.6.

R R)n—17n-1ﬁa-855 R R)n-17n-1ﬁrx-855
30 30
0.25 0.25
25 0.2 25 0.2
0.15 0.15
20 20
01 e 0.1
T £
= =4
o 15 0.05 o 15 0.05
0 0
10 10
-0.05 -0.05
] 0.1 ] 0.1
200 300 400 500 600 700 800 900 1000 200 300 400 500 600 700 800 900 1000
A [nm] A [nm]
(a) Symetricka zlato-st¥ibrna dvojvrstva (b) Asymetrické zlato-stiibrnad dvojvrstva

Obrazek 5.17: Zavislost A, R (a) symetrické (b) asymetrické zlato-st¥ibrné dvojvrstvy na vlnové délce
dopadajici TM vlny a celkové tloustce dvojvrstvy d. Uhel dopadu rovinné vlny je 85.5°, indexy lomu
vnéjsich prostiedi jsou nastaveny na no = 1.7 a ne = 1.6.

Obr. 5.17 (a) ukazuje A, R zlato-stiibrnou symetrickou dvojvrstvu. Z porovnani 5.17 (a)
s vypocty stejného typu na obr. 5.8, vztahujicich se k izolované zlaté a stiibrné vrstve,
je patrné, ze nelokalni odezva dvojvrstvy je podstatné zesilena a vykazuje odlisny cha-
rakter, nez pokud by zminéna symetrickd dvojvrstva interagovala zptsobem podobnym
prosté kombinaci nelokalniho chovani jednotlivych izolovanych vrstev. Maximum odchylky
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na obr. 5.17 (a) se nachdzi na A = 647 nm a celkové tloustce dvojvrstvy d = 22.7 nm a
m4 hodnotu 0.261, coZ znamené zvySenou reflektanci o 69.6% oproti klasické predpovédi.
Podobnym zptsobem muzeme vyhodnotit obr. 5.17 (b). Nas nelokalni model zde predpo-
vida velmi vyznamnou odchylku reflektance blizko vlnové délky 500 nm a celkové tloustky
dvojvrstvy v rozpéti 9 az 15 nm. V maximu A,,; R, které je soustfedéno v okoli A = 498 nm
a d = 12.4 nm, viz obr. 5.17 (b), pfedpovida nelokdlni model hodnotu reflektance vyssi
o 0.248 oproti klasickému modelu, jenz udéava hodnotu 0.42. To pfedstavuje navysSeni o
59.4%. Dle nasich vypocti samostatnd zlata vrstva o tloustce 1 nm nevykazuje nikterak
silnou nelokalni odezvu. Jak vsak vyplyvd z rozboru, pro zde uvazované parametry in-
dexti lomu a dopadovy tthel TM vlny je v kombinaci se stfibrnou vrstvou tato odezva az
prekvapivé silna.

Jak bylo na zdkladé analyzy nelokalni odchylky reflektance ukazano, celkova nelokalni
odezva kovové dvojvrstvy je kombinaci odezev jednotlivych vrstev, ale nejde jen o prosté
zprumérovani. Pro podrobnéjsi studium nelokalnich odezvy, zejména pro dva nelokalni
kovové materidly vzajemné se ovliviiujici mimo jiné tokem proudovych hustot, je potieba
model presnéji zachycujici fyzikalni realitu, jenz byl zde prezentovan. Zobecnime-li uve-
deny model, bylo by mozné jej vyuzit pro komplexnéjsi struktury, jako jsou napriklad
fotonické krystaly. Tato problematika je vSak natolik slozita, Zze by vyzadovala casove
naroc¢ny vyzkum.






KAPITOLA

Nelokalni modifikace fourierovské
modalni metody

Fourierovské modélni metody (FMM), ¢asto téZ oznacované zkratkou RCWA (Rigorous
Coupled Wave Analysis), predstavuji Géinny nastroj popisu a simulaci predevsim perio-
dickych, difrakénich systémi, nicméné existuji dobte ovérené moznosti zobecnéni celého
konceptu na aperiodické systémy. V soucasnosti je znacna pozornost smérovana ke snaham
o rozsifeni zminéné metody na systémy s nelokdlnimi elementy. Zamérem této kapitoly
je predevsim predlozit mozné navrhy na feSeni nékterych specifickych typt tloh jakozto
podnét k Sirsi diskuzi a kritickému posouzeni stavajicich navrhi. Na tivod je potieba téz
zminit, ze prestoze je metoda spjata s celou radou dilcich, ale velmi dulezitych kroka z
hlediska numerické implementace, zde se zaméfime pouze na dva hlavni pilite myslenko-
vého konstruktu FMM, a to na moznou modifikaci tlohy na vlastni ¢isla a rozptylovych
matic. Nasim cilem tedy neni Tesit otazku spravné faktorizace ¢i postupu tykajicich se
zobecnéni tlohy na aperiodické varianty [105]. Podobné jako v predchozich kapitolach
podrobime rozboru situaci, kdy dopadajici TM rovinnéa vlna interaguje s plazmonickou
strukturou, nyni vsak v podobé bindrni mrizky s periodicky se stfidajicimi lokdlnimi die-
lektrickymi a nelokalnimi kovovymi elementy viz obrazek 6.1. Opét bude i zde vyuzit
standardni HD model k popisu nelokalni odezvy uvazovanych nelokélnich kovovych ele-
mentl a téz se budeme v dalSich dvahach opirat o bézné vyuzivané okrajové podminky
spojitosti tecnych slozek elektrického pole E(r,w) a magnetického pole H(r,w). V pii-
padé nelokalnich segmentti je jesté zapotiebi definovat dodatecné okrajové podminky pro
indukovanou proudovou hustotu J(r, w), pro nase tvahy bude postacujici takzvana ,hard
wall“ podminka, tedy nulovost normalové slozky J(r,w) na rozhrani, konkrétné dle obr.
6.1 na hranici kovového elementu vrstvy [ = 1 a dielektrické vrstvy [ = 2.

co(w)

'=1{ epw) emw) | ep(w)  em(w) eplw)  em(w)  en(w)
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Obrazek 6.1: Schéma difrakéni mrizky a dopadajici TM rovinné viny

Ve struc¢nosti mizeme vyjmenovat tstredni myslenky na nichz je metoda RCWA zalozena
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nasledovné. Dopadajici TM rovinnd vlna vybudi uvnitt i vné mrizkové struktury pole
se specifickym prostorovym pribéhem. Za predpokladu jiz ustéleného stavu interakce
bude mit veskeré pole shodny dopadajici vinou vynuceny ¢asovy vyvoj funkce e~**. Toto
pole muzeme analyzovat v kazdé vrstvé zvlast a rozlozit jej do jednotlivych nezavislych
modt, v nasem pripadé se bude jednat o prostorové harmoniky. Zasadnim bodem, ktery
usnadniuje a urychluje vypocet poli a odezvy vrstvy s mfizkovou strukturou (viz obr. 6.1,
vrstva o indexu [ = 1), je Fouriertuv rozklad periodicky se ménici relativni permitivity
této vrstvy. Kazdy moéd pole ma svoji vlastni konstantu sifeni k, ve sméru osy Z, jez
je zavisla na x-ové komponenté vlnového cisla k, a kterou mtzeme urcit jako hodnotu
vlastniho ¢isla k tomuto tcelu navrzené tlohy na vlastni ¢isla. Dalsim krokem je urceni
rozptylovych S-matic a nasledny vypocet konstantnich amplitud jednotlivych moéda. Jak
bude nize ukazano, konkrétni predpis S-matic vychazi z okrajovych podminek na rozhrani
jednotlivych vrstev pro dany segment vrstvy a tudiz zminény krok vypocétu konstantnich
amplitud je v zdsadé proces vedouci ke splnéni okrajovych podminek (dle obr. 6.1 mezi
vrstvami o indexu l =1 al = 2).

Pfistupme nyni k odvozeni dlohy na vlastni ¢isla a to nejprve pro transverzalni pole.
Zamérme se na vrstvu o indexu I = 1 na obr. 6.1. Nelokdlni kovové segmenty miizky
na obr. 6.1 jsou vyznacené zlutou barvou. Prestoze se zahy budeme zabyvat difrakénim
procesem, kdy pole uvniti i vné miizky komplikovanym zpusobem interaguje se vSemi
elementy miizky a vnimé celkovym zptsobem periodické zmény permitivity, je proza-
tim zapotiebi pristupovat k popisu elektromagnetické interakce jednotlivych elementi z
makroskopického hlediska, tedy jako by jejich rozméry byly podstatné vétsi nez je vlnova
délka. Prifadme tedy jednotlivym elementtim mftizky hodnoty relativni permitivity ve
smyslu materidlového slozeni daného mista miizky. Ve shodé s diive zminénym ptfedpo-
klddejme harmonicky ¢asovy vyvoj viech poli tvaru e, ktery je implicitné obsazen i v
rovnicich standardntho HD modelu [69]. Pro tento Casovy vyvoj a dielektrické elementy
miizky o relativni permitivité £4(w) mizeme zapsat Maxwellovy rovnice v podobé vztahu

(6.1) a (6.2)

V x E(r,w) = iwppoH(r,w), (6.1)
V x H(r,w) = —iwepeq(w)E(r,w).
Dale predpokladejme, nelokalni elementy mrizky necht interaguji s elektromagnetickym

polem dle rovnic HD modelu, ten je mozné stanovit v ponékud odlisném tvaru od bézné
formulace a to nize uvedenymi rovnicemi:

V x E(r,w) = iwppoH(r, w), (6.3)
V x H(r,w) = —iwepep(w)E(r,w) + J(r,w), (6.4)
BVV - J(r,w) +w(w+iy)I(r,w) = iwwzeoE(r, w). (6.5)

Vyuziti Maxwellovych rovnic (6.3), (6.4) namisto vlnové rovnice je vyhodnéjsi pro na-
sledné kroky, nebot ndm to umozni 1idit se postupem standardniho odvozeni ilohy na
vlastni ¢isla [106] pro TM polarizaci. P¥ipomenme zde, Ze na obr. 6.1 k zZlutym segmentim
miizky je pfifazena veli¢ina relativni permitivity kovu &,,(w), kterd je kombinaci odezvy
kladného pozadi iontti €,(w) a odezvy elektronového plynu, ostatni veliciny S,w, a v v
(6.5) maji po fadé vyznam veli¢iny udéavajici silu nelokélni interakce, plazmové frekvence
elektronového plynu a jeho tutlum. Rovnice HD modelu, jak lze snadno ukézat, ma dvé
nezavisla feSeni oznacovana jako longitudinalni a transversalni pole.

Zopakujme si zdkladni informace, feSseni HD modelu v podobé transverzalniho pole je
mozné definovat v podobé rotace jisté vektorové funkce: Er(r,w) = V x{(r,w) a obdobné
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lze definovat longitudinélni pole jako gradient skaldrni funkce: Ef(r,w) = Vn(r,w). Cel-
kové teseni pole jakozto feseni HD modelu je souc¢tem téchto na sobé nezavislych poli:
E(r,w) = Ep(r,w) + Ep(r,w). Ze zékladnich identit operaci vektorovych operatoriu vy-
plyvéa nésledujici: V x E(r,w) = V X Ep(r,w) a také: V- E(r,w) = V- Er(r,w). Jinymi
slovy, operatorem rotace miuzeme zacilit pouze na veli¢inu s prostoro-casovym vyvojem
transverzalniho pole a operatorem divergence pouze na veli¢inu longitudinalniho charak-
teru.

6.1 Uloha na vlastni &isla pro transverzalni pole

Vyse zminénych vlastnosti nyni s vyhodou vyuzijme, nasim zamérem bude odvozeni rov-
nice pouze s jednou hledanou vektorovou transverzalni veli¢inou. Jako idealni velicinou k
tomuto se nabizi magnetické pole H(r,w), nebot mé jasny fyzikalni vyznam a lze snadno
ukézat, ze longitudinalni pole nema magnetické pole a tudiz se jednd o veli¢inu ryze
transverzalniho charakteru. Zamérme se prvné na nelokalni kovové segmenty miizky. Do-
sazenim poli v podobé souctu transverzalniho a longitudindlniho pole do (6.5) snadno
ziskdme (6.6):

BPVV - Ji(r,w) +w(w+iy) (Jo(r,w) + Ip(r,w)) = iwweeo(BL(r,w) + Erp(r,w)). (6.6)

Na tomto misté je vyhodné dale vyuzit vlastnosti transverzalniho a longitudinalniho pole,
jednak lze predpoklddat, zZe obé pole maji odlisny fazovy vyvoj vzhledem k prostorové sou-
fadnici a tudiz je nutné pocitat oddélené s transverzalni a oddélené pouze s longitudinalni
¢asti pole. Druhym argumentem, kterym lze podpotit opravnénost tohoto kroku je to, ze
i prestoze by méla obé pole shodna vlnova cisla, pak projekce longitudinalniho pole do
sméru pole transverzalniho by byla nulové, nebot transverzalni pole mi#{ kolmo na smér
s$ireni zatimco longitudinalni pole ve sméru sifeni a pole jsou tudiz na sebe kolméa. Nutné
tedy z (6.6) vyplyva:

w(w+iy)Ir(r,w) = iwwf,soET(r, w). (6.7)

Zamérme se opét na transverzalni pole avsak dle Maxwellovy rovnice (6.4), nahradime-
li posledni ¢len vztahem pro transverzalni proudovou hustotu Jp(r,w) z (6.7), pak po
jednoduchych tpravich obdrzime:

w2

V x H(r,w) = —iwey (ab(w) - M)ET(r,w)a = —iwepepy (w)Ep(r,w).  (6.8)
Magnetické pole mé pouze charakter transverzalniho pole a neni jej proto potieba dopl-
fiovat indexem T. Clen €3/(w) v (6.8) ma vyznam celkové relativni permitivity kovu, jez
je souctem odezvy iontového pozadi kovu e,(w) a odezvy vytvérejici volny elektronovy
plyn v interakci s dopadajicim elektromagnetickym polem. Pokud rovnici (6.8) vydélime
veli¢inou ej7(w), nasledné aplikujeme na celou rovnici operator rotace a poté vyuzijeme
Maxwellovu rovnici (6.3), pak ziskdme nasledujici vztah:

1 9 B
v x <€M(w)v y H(r,w)) R (r,w) = 0. (6.9)

Rovnici (6.9) se ridi transverzalni pole uvniti kovovych elementi. Nyni pfikro¢me k popisu
pouze dielektrickych element mrizky, ty se ridi ponékud odlisnou fyzikou, nemiize v nich
existovat longitudinalni pole ani nelze vybudit vlnéni proudové hustoty ve smyslu pohybu
nabité ,elektronové kapaliny “. Vynasobenim rovnice (6.2) vyrazem e p(w) ™!, poté aplikaci
operatoru rotace a nakonec dosazenim za V x E(r,w) dle (6.1) dostaneme:

1 2 _
V x <€D(w)v X H(r,w)) — kjpH(r,w) = 0. (6.10)
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Vztahy (6.9) a (6.10) tedy predstavuji rovnice, jimiz se musi ridit magnetické pole sitici se
¢i jinak interagujici v celé mtizce. Pokusme se nalézt rovnici uréujici souhrnné interakci
magnetického pole v celé miizce. Uvazovana rovnice musi splinovat néasledujici jednoznac-
nou podminku, pokud by byly nahrazeny vSechny dielektrické elementy miizky (viz obr.
6.1) kovovymi téhoz materidlu jako ostatni, pak musi ptejit rovnice charakterizujici sifeni
magnetického pole v celé miizce do podoby vztahu (6.9). Obdobné, pokud budou naopak
vSechny kovové elementy miizky nahrazeny dielektrickymi segmenty téhoz materidlu, jako
okolni dielektrické, pak musi ptejit hledana rovnice do podoby (6.10). Pozadovana kritéria
necht spliuje rovnice (6.11) s nové zavedenou podle polohové souradnice x periodickou,
po castech konstantni funkei e4(x,w) ve tvaru:

V x (sg(al:,w)v X H(r,w)) — k2pH(r,w) = 0. (6.11)

Porovnanim rovnice (6.11) s (6.9) a (6.10) jednoduse zjistime defini¢ni predpis pro nové
zavedenou funkci e4(x,w). Ze srovnani vyplyva, ze permitivita e4(x,w) musi nabyvat
hodnoty e,/(w) na podintervalu hA periody A viz obr. 6.1 nélezici kovovému segmentu
a hodnoty ep(w) patfici tseku s dielektrikem. Na obr. 6.2 je schematicky znazornéna
absolutni hodnota zminéné periodické funkce.

t t t
1 a -+ hi a+A B

Obréazek 6.2: Ilustrativni znazornéni priabéhu periodickych funkei |e4(z, w)| jako funkce polohové
soufadnice x

Nyni muzeme pfejit k dalsim tpravam rovnice (6.11) s tim védomim, Ze je nové zavedend
permitivita e4(z, w) obecné funkei proménné z a tudiz neni mozné zanedbat jeji parcialni
derivace podle x, prestoze se jedna o funkci po ¢astech konstantni. Prvné se pokusme
upravit prvni ¢len rovnice (6.11) a to v intencich situace naznacené na obr. 6.1. Dopadajici
TM rovinna vlna ma nenulovou hodnotu magnetického pole pouze ve sméru osy {j, navic
je vyvoj tohoto pole vztazen pouze na rovinou dopadu (ur¢enou osami Z a 2) a nezavisi
na proménné y, z téchto predpokladu a definice operatoru rotace ziskame:

1 0 1 0
V X (WV X H(r,w)) = 8z<_ %(az,w)azHy(r’w)> —

0 (18Hy(r,w)>. (6.12)

0z \ gy(x,w) Oz

Dosazenim (6.12) do (6.11) a po provedeni jednoduchych algebraickych tprav a respek-
tovanim faktu, Ze je popis zaméren pouze na 1D pripad periodicity dle obr. 6.1 ve vrstveé
o indexu [ =1 a tedy platnosti Oe4(z,w)/0z = 0, vyjde dilezity vztah:

2
T H(r,w) = 5yl ) [;x (wla@aiHy(r, w)) + kgMH(r,w)] . (613)
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Nadchéazejicim krokem opét navazeme na standardni postup odvozeni ulohy na vlastni
¢isla metody RCWA. Periodicky se vyvijejici parametry materidlového prostredi, v nasem
pripadé funkei e 4(x,w), 5;91 (z,w), je vyhodné vyjadrit ve formé Fourierova rozvoje:

el g(z,w) ZslmemK” Ezg o) Zal ePRa (6.14)

Vyraz K, ma vyznam projekce miizkového vektoru objemové miizky do sméru osy &. V
nasem pfipadé miizky na obr. 6.1 se jedna o miizkovy vektor miizky o periodé A a tedy
plati K, = A Komplexni ¢isla €, a a;;, oznacuji jednotlivé koeficienty rozvoje, odlisna
volba s¢itacich indext m a p je nutnym predpokladem k tomu, aby bylo mozné jednotnym
popisem zahrnout vSechny rady Fourierova rozvoje nélezici soucinu prislusnych funkci s
nekoneénym rozvojem. Zminéné oziejmi néasledné konkrétni tpravy rovnice (6.13). Déle
je potfebné rozlozit elektrické a magnetické pole uvnitt mrizky (I = 1), v analogii s
predchozim krokem do fad (6.16) a (6.17):

qu = kx,O + qu, (615)
w) = Z Ul,%q(z)yeik”'q:’:, (6.16)
q

E(r,w) =i,/ %’ S [Steag(2)% + Sy g(2)2] €. (6.17)
q

Rozvoj (6.16) a (6.17) odpovid4 konvenci ¢asového vyvoje e~™! symboly %, § a 2 jsou
po Tadé jednotkové vektory ve sméru os &, § a 2. Slozky vinového vektoru na mftizku
dopadajici TM rovinné vlny ve smérech os & a £ ozna¢me po fadé symboly k, o a k. .
Jadry rozvoju, patiici k pfislusnému fazovému clenu, jsou funkce Upyp,(2), Siyp(2) a
S1»p(2) oznacované jako prostorové harmoniky. Jednotlivim médem celkového pole lze
stanovit pole nalezici k danému sc¢itacimu indexu ¢. Vztah (6.15) vychazi z predpokladu,
ze pole nad miizkou se v dusledku procesu difrakce siti do sméru (difrakénich fadu), jez
jsou urcené miizkovou rovnici. Pro iplnost uvedme nekonecny (Rayleightiv) rozvoj pole
nad mrizkou o indexu 0 a pod mfizkou o indexu 2 do jednotlivych radu difraktovanych
vin:

Ho(r,w) = Hypee'keomtha02) 4 3y geilkoqrthos?) (6.18)
q

Hy(r,w) = Y toye'earthezoz) (6.19)
q

Ve zminénych vztazich (6.18) a (6.19) mé H;p. vyznam amplitudy magnetického pole
dopadajici vlny, r4 a t, jsou po fadé komplexni koeficienty reflexe a transmise prislusejici
k vIné g-tého radu a ko ., je z-ovd komponenta vinového vektoru g-té viny. Nyni se
mizeme vratit k odvozeni tlohy na vlastni ¢isla. Dosazenim vztahu (6.14) a (6.16) do
(6.13), soucasné uplatnénim podminky shodného fazového pribéhu levé i pravé strany
rovnice, v podobé e*¥#m% ngslednym vydélenim celé rovnice timto fizovym ¢lenem a
provedenim jednoduchych tprav ziskdame:

kO l,ym Zglm p|:

Druhé parcidlni derivace prostorové harmoniky Uj ., (2) podle z je v (6.20) symbolicky
oznacena jako U, l’fy7m(z). Nyni mtzeme prihlédnout k predpokladu, ze se nas rozbor ome-
zuje na 1D problém a tudiz periodické funkce zavedené vztahy (6.13) vykazuji periodi¢nost
pouze ve sméru osy & a nejsou zavislé na souradnicové proménné z. Jedinymi funkcemi
proménné z v (6.20) jsou tedy Uy, ,,(2), Uty,q(2), Utyp(2).

ks,
Z koq a1p—qUiy.q(2) = Ul,y,p(z)] (6.20)
q
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Cislem 2Ny definujme, s ohledem na nami pozadovanou piesnost, celkovy pocet (dva
sméry Sifeni vucéi ose £) vln se stejnym vlnovym déislem k, 4, které jako celek utvareji
prostorovou harmoniku U, ,(z). Déle zavedme znaceni, d; nechf je tloustka 1-té vrstvy,
(v pripadé ndmi zkoumané vrstvy viz obr. 6.1 [ = 1), D; soufadnicovd vzdalenost na
ose 2z horniho rozhrani 1-té vrstvy a D; — d; spodniho rozhrani 1-té vrstvy. Stanovime-
li polohu horniho rozhrani prvni vrstvy na soutfadnici z = 0, pak je D; zdporné cislo
a plati D; = —Zﬁ;i d;, kde d; je tloustka i-té vrstvy. Za predpokladu, ze bude brana
funkéni proménné z pro funkci Uy, 4(2) v rozsahu dané tloustky dj, tedy 0 < z < dj, pak s
ohledem na zavedené znaceni lze predpokladat podobu feseni rovnice (6.20) v nasledujicim
obecném tvaru:

N
Uir(2) = {Wr,fcﬁz,felkoﬁl’f(zﬂl)l7dl)) + Wr,fcf,l,feﬂkoﬁl’f(27Dl)]' (6.21)
F=1

Rovnice (6.20) spolu s predpokladanym fesenim (6.21) predstavuje tlohu vazanych vin,
kterou je mozné jednoduse prevést na dlohu na vlastni ¢isla, z matematického pohledu
je vsak presnéjsi misto oznaceni vlastnich c¢isel pouzit pojem bodové spektrum opera-
toru definovaného pravou stranou rovnice (6.13). Dosazenim (6.21) do (6.20) a naslednym
zuzenim celé tlohy na vazané viny se stejnym fazovym priibéhem vic¢i souradnicové pro-
meénné z lze zjistit, Ze vyraz _1912, # Predstavuje vlastni ¢islo (bodové spektrum) a W, ¢ je
q,f-ty element matice [W,, ¢, jejiz jednotlivy -ty sloupec je vlastnim vektorem nélezicim
k f-tému vlastnimu ¢islu. Zbyvajici ¢leny C;{ TE Cr.. f maji vyznam koeficientti rozvoje
prostorovych harmonik transverzalniho pole (horni index T) do vadzanych vin rozkladu,
jejich hodnoty se zjisti z okrajovych podminek S-maticovym algoritmem.

ko ky
i’l9[27me7f = Z Sl,m—p|: k,(;p Z ﬁal7p_qwq7f - Wp,f:| . (622)
p q

Uloha na vlastni &sla (6.22), kterou jsme odvodili pro transverzalni pole m4, jak se lze pie-
svédcit, identickou podobu, jakou mé tato tloha v klasickém pripadé standardni metody
RCWA [107,108]. Takto navrzend tloha by byla Spatné konvergentni, ale diky zménam
v odvozeni doslo ke zlepSeni konvergence TM polarizace [105]. Lze tedy konstatovat, ze
nelokalni interakei zptisobend odchylka od klasické teorie je v ramci standardniho HD mo-
delu zpusobena vyhradné vlivem longitudinalniho pole, stéZejni otazkou je tedy adekvatni
popis tohoto pole v periodickém prostiedi, coz je cilem nésledujici casti.

6.2 Longitudinalni pole v periodické difrakéni mrizce

V celé této ¢asti vénované popisu longitudinalniho pole v difrakéni bindrni miizce se
omezme na situaci, kdy se nelokalni elementy nachézeji pouze ve vrstvé o indexu | = 1
podobné jako na obr. 6.1, coz ndm znacné usnadni analyzu problému a téz zjednodusi tech-
nické znaceni, veskeré veli¢iny budou uvadény bez indexu vrstvy [. Doposud byla fesena
interakce dopadajici rovinné vlny s difrakéni 1D mrizkou pro transverzalni pole, pricemz
nejvhodnéjsi veli¢inou k tomuto popisu bylo magnetické pole. Obdobnymi postupy jako
v predchozi ¢asti 1ze hledat reseni pro longitudindlni pole. Na prvni pohled by se mohlo
zdét, ze je k tomuto zdméru vhodné vyuzit veli¢iny V- E(r,w) ¢i V- J(r,w), tedy cilit na
longitudinalni ¢ast pole pomoci operatoru divergence, nebof divergence transverzalniho
pole je nulova. Tento pristup vsak vede k zasadnim obtizim pii odvozeni fidici rovnice
pro longitudinélni pole v periodickych prostredich. Matematicky spravny postup by totiz
vyzadoval aplikovat operator divergence i na ¢leny obsahujici parametry prostredi, jejichz
hodnoty se periodicky méni podle souradnicové proménné x. Nalezené rovnice by vsak
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byly velmi komplikované a tézko resitelné. Jedinou schiidnou cestou je vyuziti matema-
ticky korektniho postupu rozkladu celkového pole na longitudinalni a transverzalni ¢ast
a nasledné odvodit vztahy platné pro prvné zminénou komponentu pole. Opét vyjdéme
z opravnéné predstavy, ze muzeme nahlizet na jednotlivé stiidajici se segmenty nezavisle,
tudiz lze odvodit ridici rovnici pro danou veli¢inu oddélené pro nelokalni kovovy element
a oddélené pro sousedni, z porovnani odvozenych vztaht teprve vzejde moznost zobecnéni
celé ulohy na periodickou strukturu v podobé mrizky.

Vénujme nyni nasi pozornost pouze nelokalnimu kovovému elementu miizky a popisu in-
dukovaného longitudinalniho pole. Prozatim mutzeme povazovat kovovy segment jako ho-
mogenni prostredi a otazka pripadného ,zperiodi¢téni“ bude nasledovat poté. Zamérime-li
se pouze na longitudinilni komponentu pole, pak z (6.4) a faktu, Ze ma magnetické pole
vyhradné transverzalni charakter, ihned vyplyva:

iwepep(W)Ep (r,w) = Jp(r,w). (6.23)

Dosazenim relace (6.23) do (6.6) a zaméfenim se pouze na longitudinalni komponentu
proudové hustoty, ziskdme dilezity vztah:

2

BEUV - Jp(r,w) + (w(w+i7) - 6::2))@@@) = 0. (6.24)

Rovnice (6.24) predstavuje vychozi relaci pro dalsi ivahy mozného zobecnéni a odvozeni
tlohy na vlastni ¢isla pro longitudinalni pole. Nabizeji se dva zakladni rezimy interakce,
které ve strucnosti nize rozebereme. Vzhledem k tomu, Ze na tomto misté uvadime tvahy
zapocinajictho vyzkumu, bude tfeba v budoucnu mnohé hypotézy podrobit kritickému
posouzeni, je tudiz zdhodno nize predestieny rozbor brat spise jako podnét k dalSim
analyzam.

Slaba provazanost nelokalnich poli

Prvné je zdhodno se zabyvat aproximac¢nim predpokladem, ktery znac¢nym zpusobem
zjednodusi celou interakéni tlohu. Uvazujme difrakéni miizku, viz obr. 6.1, jejiz jednot-
livé nelokalni kovové elementy jsou vzdjemné od sebe oddéleny dielektrickymi dostateéné
délky. Primy vliv longitudinalnich poli z jednotlivych nelokalnich elementii na jiné je pak
mozné povazovat za zanedbatelny. Dielektricky material je v takovémto pripadé pro elek-
trony nepruchozim a rozhrani s kovovym elementem predstavuje pevnou bariérou s nulo-
vou pravdépodobnosti tunelovani. Longitudinalni pole je ovlivnéno pouze transverzalnim
polem, pres okrajové podminky, nikoliv piimo longitudinalnim polem jinych nelokéalnich
elementti. Vazbu mezi longitudindlnimi poli zprostfedkovava nepiimo pouze transverzalni
pole. Vsechny parametry v (6.24) zustavaji konstantni na souradnici  a nemé smysl uva-
zovat o jejich zobecnéni na periodickou po ¢astech konstantni funkci. Z matematického
pohledu timto zpusobem definovany problém neodpovidéd tloze vazanych vin a prislusné
vypocty se znacné zjednodusi. Zde nastinénému vymezeni prilis neodpovida mrizka, jejiz
lokalni elementy tvori prostiredi vakua, vzduchu ¢i jiného plynu, zejména pokud je délka
uvazovaného dielektrického segmentu mifzky v fadu jednotek nanometrii. Reseni rovnice
(6.24) hledejme obdobné jako v piipadé transverzalniho pole v podobé nekonecné rady.
K jednozna¢nému urceni zminéného TM pole postacovalo urcit vyvoj magnetického pole,
jez ma nenulovou slozku pouze Hy(r,w), coz umoznilo odvodit rovnici (6.13) skaldrniho
tvaru. V pripadé vztahu (6.24) je primocafejsi pocitat s vektorovou funkei proudové hus-
toty. Za timto icelem je vyhodné definovat vektorové longitudinélni (dolni index L) funkce
rozkladu a to predpisem pro jejich z-ové a x-ové komponenty vztahy (6.25), respektive
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(6.26):
Jszvq(r,w) = |:C2—,qJ2127qeikzyqz+ikovq(Z+(D17d1)) + CL—7qJZ7Z’qeikz,qxfiko’uq(sz1)]2’ (625)

Jpaq(r,w) = [CZqux’qeikx,q:cwkovq(z+(D1—d1)) + CZ7qJE7I,q6ik,c,q$—ikovq(z—Dl)}}2. (6.26)
Opét byla vyuzita jiz zavedend konvence pro proménnou z jako v pripadé vztahu (6.21).
Vyznam znaceni pouzity v (6.25) a (6.26) je nasledujici, horni indexy + a — symbolizuji
kladny, respektive zdporny smér postupu vektorové viny v projekci do osy 2, konstanta
Sifeni podél osy Z neboli z-ovd komponenta vinového ¢isla je kovg a kg g jeji x-ova kom-
ponenta. Zbyvajici vyrazy sz’q, Jirﬂ a Jz’z7q, JZ,z,q udavaji amplitudy jednotlivych
komponent vektorovych funkci v x-ovém respektive z-ovém sméru. Celkové feseni rovnice
(6.24) musi vyhovovat okrajovym podminkam, jimiz lze pfes S-maticovy algoritmus ur¢it
hodnoty amplitud Cltq a C’L_ﬂ majici vyznam koeficient rozkladu celkového feseni do
nami definovanych vektorovych longitudindlnich vin. Vektorova funkce proudové hustoty
J1(r,w) mé pak podobu:

Jor,w) = Jp.qrw)+ > I w). (6.27)

Jednotlivé vektorové funkce maji pro ruzné indexy ¢ rozdilné fazové prubéhy, z tohoto
pohledu je mozné je chapat jako nezavislé a tudiz je i matematicky divodné se v dal$im
zamétit na funkce téhoz indexu g. Dosazenim vztahu (6.25) a (6.26) do (6.24) ziskdme
pro cleny se stejnym indexem g rovnici:

2
w
—B% (kv + k3 ) I pq(r,w) + (w(w +iy) — sb(fu)>JL’q(r’w) = 0. (6.28)
Pro dal3f postup zavedme zjednodusujici znacent: T (w) = w(w+iy)—w; /ep(w). Frekvencni
zavislost z-ové komponenty kov, vlnového ¢isla g-té vlny rozvoje véetné vztahi mezi
amplitudami Jz’zﬂ a sz,q ¢ Jy ., adp ., 1ze snadno odvodit z (6.28), takto ziskdme:

T(w)
32
Druhé z uvadénych relaci v (6.29) lze snadno odvodit bud z definice longitudindlniho pole
jako gradientu skalarni funkce, ¢i z fyzikalni predstavy, ze smér jednotlivych vin rozvoje
longitudinalni proudové hustoty Jz (r,w) je vidy rovnobézny se smérem siteni. Hodnoty
komponent Jiz’q mohou byt libovolné zadané. Zbyva pouze urcit analogické amplitudy
funkci rozkladu intenzity longitudinalniho elektrického pole, coz bude mimo jiné naplni

dalsi ¢asti této kapitoly. Nejdiive vSak bude podrobena rozboru situace, kterou je mozné
oznacit za takzvanou silnou nelokalni interakci mezi nelokalnimi elementy.

k2 L (6.29)

k?()v = = .
q e kov, Lz Lizq

Silna provazanost nelokalnich poli

V predeslé ¢asti byl rozebran pripad, nazvany slaba nelokalni vazba, kdy lze predpokladat,
ze longitudinalni pole v nelokalnim elementu mtizky ,citi“ periodicitu materidlovych pa-
rametri pouze zprostiedkované pres transverzalni pole. Nyni se vSak zabyvejme takovym
typem difrakéni miizky pro niz lze primy vliv periodicity prostfedi na longitudinalni pole
pripustit. Pro predstavu je idedlni difrakéni mrizka tvorena periodicky se stridajicimi ne-
lokalnimi kovovymi segmenty. Vyvstava zasadni otdzka, jakd je podoba fidici rovnice pro
longitudindlni pole. Opét se mlizeme oprit o vyse zdivodnény princip, ze longitudinalni
pole v daném nelokdlnim elementu se musi fidit rovnici (6.24) typickou pro materidlové
prostiedi tohoto elementu. Vzdjemnym porovnanim dvou variant rovnice (6.24) pro dva
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nelokalni kovové materidly ihned vyplyne vztah pro longitudindlni proudovou hustotu v
periodickém prostfedi bindrni mfizky s nelokdlnimi elementy a to ve tvaru rovnice (6.30):

ﬁg(x)VV Jp(r,w) + Yy(z,w)Jp(r,w) = 0. (6.30)
Defini¢nimi vztahy nové zavedenych parametru B;(:v) a Yy(z,w), je-li uvazovana obdoba

miizky viz. obr. 6.1 avSak pouze s nelokdlnimi elementy, jsou relace (6.31) a (6.32):

w2

2 2 . pl
= T = — 6.31
Bg(x) 617 g(xaw) w(w + Z’)/1) Ebl(w)’ ( )
Bix) =62,  Tylx,w)=w(w+i “p (6.32
g(x = 3, g(x,w) = w(w + i) @) .32)
V pripadé prvniho vztahu (6.31) plati : z € (a + kA, a + (k + h)A) a obdobné pro
druhy (6.32) : z € (a+ (k+ h)A, a+ (k+ 1)A). Rovnice (6.30), jak je uvedeno,

obsahuje periodické funkce parametru, se kterymi je nutné pracovat jako s funkcemi pro-
ménné x a této okolnosti je nutné prizptsobit dalsi kroky. Diive ¢asto vyuzivand operace,
jakou je aplikace operatoru divergence na celou rovnici, by pouze zkomplikovala samot-
nou tulohu. Jedinou schidnou cestou je opét hleddni feseni J(r,w) jakozto vektorové
funkce individuélné pro jeji slozky Jp, .(r,w) a Jp »(r,w). Vyvstava otazka jakou podobu
maji mit jednotlivé slozky longitudinalni proudové hustoty. Inspiraci k tomuto kroku, mui-
zeme hledat v definici tvaru predpoklddaného feseni magnetického (6.16) a elektrického
transverzalniho pole (6.17). Zavedme tedy analogickym zpusobem prostorové harmoniky
Xq(2) a (4(2) nalezici k danému vinovému ¢islu k; 4 a Teseni pro jednotlivé slozky Jr,(r,w)
stanovme v podobé rozvoje nasledovné:

Jo(r,w) =T o(r,w) + I (r,w) (qu ek )z 4 (D ¢yl2)emeem)a. (6.33)
q

Rozkladové funkce obou komponent Jp(r,w), jak je uvedeno v (6.33), jsou soucinem
jadra, jimz je dana prostorovd harmonika a harmonické funkce e®*=4%  jejiz vlnové ¢&slo
ks, je ddno vztahem (6.15). Diivodem piifazeni stejného funkéniho pritbéhu et=a® k
jednotlivym harmonikam x,(z) a (4(z), jako v pfipadé transverzalniho pole a harmonik
s tymz indexem ¢, je pozadavek na splnéni okrajovych podminek, jez budou mimo jiné
naplni dalsich ¢asti této kapitoly. Konkrétni predpis zminénych prostorovych harmonik
Xq(2) a (4(z) bude urcen z tlohy na vlastni ¢isla, jejiz odvozeni je cilem nasledujicich
krok.

Postup je pfimocary, dosadme predpoklddané feseni (6.33) do (6.30), avsak kvuli snazsi
kontrole spravnosti matematickych tprav se zaméfme nejprve na ¢len VV-J(r,w), jehoz
vypocet provedme ve dvou krocich:

V. JL(ra w) = Z ka qu Zkz 9T+ Z Cq Zkz qm (634)
q

VvV JL(r7 w) = (Z (ikx,qu(Z) - ki,qu(Z))elkz’qx)}A( +
q

(Z (ik:xyqxg(z) + Cé’(z))eik*””’q)i. (6.35)

Zderivované funkce podle z jsou symbolicky znaceny ¢arkou. Vyraz (6.35) l1ze zjednodusit
zavedenim substituce: Py(z) = (;(2)+ikzqxq(2), vektorova rovnice (6.30) vyjddiend zvlast
pro x-vou a z-vou slozku, pak prejde na soustavu rovnic:

ﬂl%g(x) szm o Py(2)e*ma® 1T (2, w) qu ethe.a® — () (6.36)

B2 ( . ZP' Jetkea® 4 (2w ZC‘! z)etkzat = (), (6.37)
q
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Déle se nabizi ze soustavy rovnic (6.36) a (6.37) postupné vyjadrit diferencidlni rovnici
pro substitu¢ni funkci P,(z). Rovnici (6.36) tedy vynasobme funkei T;l(x, w) a nasledné
celou rovnici parcialné zderivujme podle x, obdrzime tak:

0 Bl% (l’) . iky qx ﬂl, zk T

Ty(x,w
Z:zk%qu(z)e’k”“?’C =0. (6.38)
q

Obdobné upravme vztah (6.37), nejprve celou rovnici vyndsobme funkei Tg_l(m, w) a poté
ji zderivujme podle z, tim ziskame:

Bl,g

9

Z P// Zkz,qCU + Z C(/](Z)eikz’qx = O (639)
q

Kvili zpiehlednéni zavedme symbolické znacent Q(z,w) = Ty(z,w)/B2(x). Sectenim rov-
nic (6.38) a (6.39) a naslednym vynédsobenim tohoto sou¢tu funkei Q(z,w), pak s vyuzitim
vztahu pro Py(z) a jednoduché upravé dostaneme:
o ) .
Q(:Ea W) (Q_l(x7 w)) Z ikl”,qpq(z)elkx’qm + Q(l‘, w) Z PQ(Z)emgc’qz -
q

)
ox .
SR P ) = -3 B, (6.40)
q q

Diferencialni rovnice (6.40) jiz obsahuje pouze jedinou neznamou funkei P, (z). V analogii
s postupy tykajicich se hledani feSeni pro transverzalni pole, je zdhodno ji prevést na tlohu
na vlastni ¢isla ( bodového spektra operdtoru). Prvnim krokem k tomuto, je provedeni
Fourierova rozvoje periodickych funkef Q(z,w) a Q! (z,w):

w) = Z Qe Q ' (z,w) = Z SpePKe?, (6.41)
m p

Stejné jako v (6.14), je vyrazem K, myslena hodnota m¥izkového vektoru a téz plati vztah
(6.15). Podoba predpoklddaného feseni FP,(z) se nedilné odviji od rozptylové S-matice,
jiz se Tesi okrajové podminky, a kterou dosud nezname. Dopfedu lze vSak upozornit,
ze konkrétni tvar S-matice, jez bude odvozen v zavéru této kapitoly, nedovoluje, aby
koeficienty rozvoje prifazené k jednotlivym vazanym vinam longitudinalniho pole mély
pro pevné zvoleny index f stejné hodnoty pro vsechna vlnova ¢isla k4. Zavedme tedy
koeficienty rozvoje longitudindlniho pole (dolni index L) prostorovych harmonik s dvéma
indexy ¢ i f konkrétné: C}: of @ C’L_, Wf Koeficienty rozkladu je ddle nutné odlisit na dvé
varianty z hlediska sméru siteni dané vazané viny podél osy 2. Kladnému sméru odpovida
horni index 4+ a zdpornému sméru hornim index —, toto rozdéleni vyplyva jako dusledek
predchoziho kroku doplnéni koeficientti rozvoje o index ¢q. Pokud totiz budou jednotlivym
¢lentim vlastniho vektoru pro dané f piifazena ¢isla Cp, 4 r, tak diky tomu, Ze nejsou tyto
koeficienty pro dané f shodné, neni mozné ziskat tlohu na vlastni cisla ve standardni
podobé, a koeficienty se stanou soucéasti nové odvozené modifikované tlohy na vlastni
¢isla. To ma ovsem za nasledek, ze vlastni ¢isla a tedy i vlastni vektory jsou jiz funkéné
zavislé na hodnotéach koeficient rozvoje, pricemz ale neni mozné predpokladat jejich
stejnou hodnotu pro oba zminéné sméry siteni, maji-li byt splnény okrajové podminky. Z
vyse zminénych tvah, a s ohledem na zavedenou konvenci pro proménnou z, vyplyva, ze
jedind prijatelnd podoba funkce P,(z) z rovnice (6.40) je nésledujici:

Ny, . -
Py() =3 [OF g gy CHOID 0 e G (6.4
f=1
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Nové zavedené symboly v (6.42) jsou analogiemi ¢lenti pouzitych v (6.21). Jmenovité w; f
je q,f-ty element matice [W;f f], jejiz f-ty sloupec je vlastnim vektorem nalezicim k f-tému
vlastnimu ¢islu s hodnotou —v}ﬂ, jak bude nize zfejmé. Obdobné plati pro vyrazy se
zapornym znaménkem v hornim indexu.

Nyni je mozné odvodit tlohu vazanych vin. Dosazenim vztaht (6.41) a predpoklddaného
feseni (6.42) do (6.40), provedenim druhé derivace podle z a vyjddfenim ¢lenu se stejnou
exponencialni funkci, v naSem ptipadé s fazovym prubéhem ikovs(z+ (D1 —d1)) +ikyme,
ziskame hledanou relaci, tu je zdéhodno uvadét po vydéleni zminéného stejného funkcéniho
pribéhu u vsech ¢lenti a vyrazem C’E fk(z) v nasledujici podobé:

kx,p kx»q + + -2 + +
0 Oy =3 [Qm—ka 2 Sp-a3 Ol a s — ko Qu—Ct i
p q

2

kxm
+—5 K2 CF W - (6.43)

7 Cim g = 2 Q@ ,;”Zsp O iy = K Qs Cy 0

2
T,m

37 O, g0 - (644)

Lze se snadno presvédcit, ze stejnou rovnici vazanych vin (6.43) bychom obdrzeli, i po-
kud bychom se zamérili na vyjadreni ¢lent obsahujicich exponencialni funkci s fazovym
priubéhem ik, v — ikovy(z — D).

Na zékladé znalosti vlastnich cisel —UJ% a matice vlastnich vektort [wg f], jakozto feseni

rovnice (6.43), lze ndsledné, aZ na nezndmé koeficienty C; s a Cp 4, urcit funkei Py(z) a
z té, dle vztaht (6.36) a (6.37), prostorové harmoniky x4(z) a (4(2). Budou-li zohlednény
obé mozné hodnoty Uj{ a to s kladnym i zdpornym znaménkem a obdobné obé mozné

hodnoty i pro Cre pak po jednoduchych tpravich ziskame:

ZS ,nzk:mZ{ gy g cos (kout (z + (D1 — dv))) +

CLr W, €OS (kov; (z — Dl))} , (6.45)

Ny
= =2 S4r 2 |Cif gt phovy sin (kovf (2 + (D1 = d)) +
CL pw, pkovy sin (k‘oU;(z - Dl))}. (6.46)

Longitudindlni proudovou hustotu respektive komponenty této vektorové veliciny Jr, ,(r,w)
a Jr.(r,w) stanovuje vztah (6.33). Uplné vyfeseni zde rozebirané interakce difrakéni
miizky, obsahujici nelokalni kovové elementy, vSak vyzaduje znalost konkrétnich predpist
vSech slozek longitudinalnich i transverzalnich poli, ¢emuz budou vénovany nadchézejici
casti této kapitoly.

Jednotna forma predpisu poli

Pro dalsi postup je ucelné zavést jednotnou formu zapisu poli a to ze dvou divodu, jed-
nak se tim znacné zprehledni a zjednodusi nalezeni vztahti pro zbyvajici veli¢iny poli,
které dosud nebyly urceny a lze se tak vyhnout stanoveni konkrétnich tvart prostorovych
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harmonik pro kazdou veli¢inu zvlast. Dale je zvoleny pristup vyhodny pro odvozeni roz-
ptylové S-matice pro nelokdlni element mriizky, coz bude cilem dalsi sekce. S-maticovym
algoritmem se resi okrajové podminky vypoctem koeficienti rozkladu individualné pro
vsechny kombinace indexti ¢ a f vazanych vin zvlast, pro které vsak jiz zndme jejich am-
plitudy poli. Pravé zjisténi dosud neznamych amplitud bude néplni této casti. Pro nase
ucely se tedy zamérime na g, f-tou slozku celkového rozvoje magnetického pole popsaného
rovnici (6.16). Magnetické pole v periodické strukture pak muzeme zapsat jako dvojitou
sumu Hryy (r,w) = >, Z}\Zl Hy, 4. 7(r,w), pficemz Hy, , ¢(r,w) mé podobu:

zkoﬁf(2+(D1fd1)) + fikoﬁf(szl)} ikz,qT (6 47)

Hryq,5(r,0) = {CT fHT v.a./€ Cr,tH11y.q,0¢

Vyrazy HT vt alp, . oznacuji hledané amplitudy magnetického pole nélezici transver-
zalnim vazanym vlnam g, f-tého radu rozvoje, jejich horni indexy + a — udavaji informaci
o sméru siteni v kladném ¢i zaporném sméru podél osy 2. Opét byla vyuzita zavedena
konvence pro proménnou z, které se budeme drzet i nadale.

Podobneé lze postupovat i v pfipadé ostatnich komponent Er . (r,w), Er .(r,w), J7(r, w),
Jr.(r,w) celkového transverzalniho pole. Ty lze opét napsat jako dvojitou sumu k nim
patiicnych g, f-tych slozek, jez maji tvar:

Efgqs(r,w) = [C Tm’f ikoﬁf(z+(D1—d1))+C;f ;m%fe—ikoﬁf(z— )}eikx 975 (6.48)
Erqs(r,w) = [Cf (B, ol eHD1=d) 4 op By emihods (=D ethnary (6.49)
IT 9. (1,0) = [Cj{ P Y oms e A Dl)}el’“ %, (6.50)

JT,z,q,f(r,a)) _ [Cj—iﬂ-’f‘];zyqjeikoﬂf(z+(D1—d1)) + CifJizq’fe—ikoﬁf(z—Dl)} ike g (6.51)

Analogicky jako v (6.47) byly definovany amplitudy g, f-tého fadu i pro ostatni veli¢iny
transverzéalniho pole v (6.48) az (6.51). Obdobnou formu zépisu, jaka byla vyse uvedena
pro transverzalni pole, lze zavést pro vSechny veli¢iny longitudinalniho pole, je k tomu
opét zapotrebi nové definovat amplitudy polnich veli¢in longitudinélnich vazanych vin

q,f-tého fadu, konkrétné pro proudové hustoty jsou to: JL 20 f VL f JJLFZ af Jr a0 f
Timto krokem ziskdme pro q,f-ty rad rozvoje pole proudove hustoty vyJadrenl

Iz f(r,w) = {Czr,q,f']jix,q,f cos (kov}r(z + (D1 — dv))) +

LafIL.zq.p CO8 (kovf(z — Dl))} ety (6.52)
Ji g r(r,w) = [CZq,sz,z,q,f sin (kov}r(z + (D1 — dv))) +

Cr gV 2 gy 510 (kovy (2 = Dy)) [ehees, (6.53)

Vztahy (6.52) a (6.53) se vztahuji k popisu silné provazanosti nelokélnich poli, pro piipad
pfiblizného FeSeni lze vyuzit relace (6.25) a (6.26) a k nim adekvatni predpisy pro longi-
tudindlni elektrické pole. Longitudinalni pole neméa magnetickou komponentu pole, a tak
sta¢i definovat obecnou podobu komponent elektrického pole. V analogii s (6.52) a (6.53)

plyne:
EL g f(r,w) = [CF (B, s cos (kovf (= + (D1 = d1))) +
CL tEL 2.q.p €08 (kovy (2 — Dl))] etkwary (6.54)
Ep . qf(rw) = {Cz',fE‘L*',Z’qJ sin (kov}r(z + (D1 —dv))) +

Cr B . g sin (kovy (2 = Di))]ebeamz, (6.55)
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Nyni predstavuje zasadni otdzku samotné urceni amplitud poli jednotlivych vazanych
vin. Magnetické pole je plné uréeno vztahy (6.16) a (6.21) porovnanim s (6.47), zjistime,
ze H;y,q,f = W, s a stejné tak H}7y7q’f = W, 5. Ze znalosti magnetického pole a jeho
amplitud je mozné urcit amplitudy transverzalniho elektrického pole a to dle Maxwellovy
rovnice (6.3) a vlastnosti nulové divergence, plati tedy:

V X Ep(r,w) = iwpoHr(r,w), V- Ep(r,w) =0. (6.56)

Za predpokladu transverzalné magnetického pole jsou nenulové pouze slozky: E7 ,(r,w),
Er.(r,w), Hy(r,w) a Maxwellovu rovnici v (6.56) je mozné uvést v nasledujici podobé:

8ET7z(r,w) 0
dy
aEng(r"”) - 8ETgx(r’“’) = | iwpoHy(r,w) | . (6.57)
6ET,m(r>W) 0
o

Vzhledem k tomu, ze se i v kovovém elementu Siti pole v roviné dopadu dopadajici viny,
je y-nova slozka k, vlnového vektoru k nulova a tudiz OE7 ,(r,w)/0y i 0Er ,(r,w)/0y
jsou taktéz nulové. Snadno se lze presvédéit, ze obé rovnice v (6.56), 1ze prevést na vztahy
mezi amplitudami poli transverzalniho pole, oddélené dle sméru siteni oznacené hornimi
indexy + a — v podobé vztaht:

kody —kaq EJTr,w,q,f _ wuoH;q,f
kCC,q koﬁf E;,Z,q,f 0 7
—koly  —kaugq Ei,x,q,f _ (whoH, 4 ) (6.58)
kx’q _koﬁf ET7Z’q7f 0
Vychozimi relacemi pro uréeni amplitud jednotlivych vidzanych vin longitudinalniho pole

jsou predpisy pro prostorové harmoniky (6.45) a (6.46), jejich porovnanim s (6.52) re-
spektive s (6.53) lze ziskat:

Thegr == 2 Sarhovfwls,  Jp.gp==2 Sqrhovyuw,,, (6.59)
r r
I was = D iSqrkeswf e, Jp 0= iSq rkurwy . (6.60)
T r

Zbyva urcit amplitudy slozek transverzalni proudové hustoty J;,x,q,f’ J;%q’ £ Ir2a 2
I s @ amplitudy elektrického pole longitudinalnich vazanych vin sz’q’ £ Ez%q’ £
El ca 5 El.a s V pripadé prvné zminénych veli¢in transverzalniho pole je zasadni vztah
(6.7), jde-li o longitudinalni pole, pak je klicova rovnice (6.23). PouZijeme-li usporné zna-
¢eni v podobé symbolu + tak, ze je zachovano poradi a smysl znamének, pak lze zjistit
hodnoty dosud neurc¢enych amplitud nize uvedenymi relacemi:

wpoly 4 4 wiokzq 4
B, =4l Rk =MV (661)
T,z,q,f k:%,q + 19? Y:q, f T,z,q,f k%,q + g? Y0, f
S .9

+ oWy 4 L leowy 4
JTJquyf o m T,z,q,f’ JT,z,q = m T,2.q.f" (662)

+ . —1 + + . -1 +
El o= (iwepep(w)) I ear El.,= (iwepep(w)) ITeas (6.63)

Na zakladé znalosti amplitud poli, nalezicich jednotlivym vadzanym vlnam, je mozné sta-
novit konkrétni podobu okrajovych podminek a ty vyresit prostfednictvim z nich odvo-
zené rozptylové S-matice. Podrobny popis konstrukce nelokdlni S-matice pro vybrany typ
okrajovych podminek bude naplni nasledujici ¢asti této kapitoly.
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Rozptylova matice

Zasadni soucéasti simula¢nich metod je vyfeseni otédzky okrajovych podminek. Existuje
vyuziti rozptylové S-matice. Zabyvali jsme se tlohou na vlastni ¢isla, viz ¢lanek [109], kde
jsou nelokalni elementy mtizky od sebe oddéleny dielektrickymi elementy. V této casti se
budu zabyvat i obecnéjsim pripadem, kdy mohou nelokalni elementy se sebou sousedit.

S-maticovy algoritmus v sobé zahrnuje dvé stézejni otdzky, prvni z nich je konkrétni po-
doba rozptylové matice, jez je nutné specificka pro rozhrani riznych typt. Druha otézka,
nedilné souvisejici s prvni, se tyka algoritmu feseni okrajovych podminek pro vicevrstvé
systémy struktur, kterou neni nutné se zabyvat, v pripadé omezeni provadéné analyzy na
jedinou vrstvu ¢i binarni difrakéni mrizku.

V dalsim se zamérme na S-matici nejjednodussiho typu odpovidajici ,hard wall“ okra-
jovym podminkam na obou rozhranich nelokalniho segmentu, tj., Ze hodnoty veli¢iny na
okraji zistanou konstantni a neménné prubéhu feseni. Pro budouci vyzkum je zvlddnuti
techniky konstrukce S-matic stézejni a z tohoto pohledu je pfinosné uvést podrobny rozbor
odvozeni S-matice. Obdobnym postupem lze totiz odvodit rozptylové matice pro ostatni
varianty rozhrani a kombinace okrajovych podminek.

Na 1tivod je potfeba zminit, Ze existuje cela fada moznosti zavedeni znaceni, od ¢ehoz se
bude odvijet i vysledna podoba S-matice. Tato znaceni je nutné upravit pro nase ucely,
a to pomoci transformacnich vztahti, které lze snadno odvodit. Diky tomu lze provést
prevod mezi veli¢inami a nasledné S-maticemi.

Jev rozptylu nelokalniho elementu zndzornuje obrazek 6.3, rozhrani dielektrika a kovu,
ve schématu nalevo, o souradnici z = a nélezi vrchnimu rozhrani daného tseku mrizky a
rozhrani kov-dielektrikum majici soufadnici z = b je jejim spodnim rozhranim. Miizkovy
vektor mé orientaci rovnobéznou s osou z.

Nez bude objasnén vyznam nové zavedenych symbolt, je potfeba zminit, Zze zamyslené
odvozeni S-matice se vztahuje ke konkrétné zadanym indextim ¢ a f rozkladovych vin
a k tomu prislusnych velicin; kvili potfebé uspornosti zapisu nebudou témito indexy
specifikovany.

local layer non-local layer local layer
—> —>
Cro = 12 Crs
— -«
CT,a Cl b
T
- +
PL 1 PL 1
B —>
CL,a CL b
-« -«
+ +
CT,O cT 2
do a d b dy

Obrazek 6.3: Schema mechanizmu roztylu nelokalniho prostredi.

Interakce zpodobnéna obrazkem 6.3 je nasledujici, do elementu vstupuji z vrchniho a
spodniho rozhrani vlny o koeficientech rozvoje Cr, respektive C;Q, nasledkem procesu
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rozptylu pak z horntho rozhrani vychazi vina o koeficientu C;,o a ze spodniho o rozhrani o
koeficientu CiQ. Uvnitt nelokdlniho elementu na vnitini ¢asti ohraniéeni v z = a existuje
jak transverzalni tak longitudinalni pole smérujici ke spodnimu okraji s koeficienty Ci !
CE’ .- Obdobné poli na spodnim okraji elementu z jeho vnitini strany v z = b lze pfisoudit
koeficienty C;b a Cj—;b a dle sipek opac¢ny smér siteni, tedy k vrchnimu okraji. Zména faze
vztahujici se k urazené vzdalenosti mezi rozhranimi ma pro transverzalni pole a kladny
smér Siteni podél osy Z hodnotu P;l = ehodrdr 5 pro vlnu §ffici se opaénym smérem

Pr,= e~oVsdr Jde-li o longitudindlni pole a aproximativni FeSeni pak PJLi1 = ethovadi 5

P;,= e~ kovadi Pokud je predpokladana vysoka provazanost longitudinélnich poli, pak
je nutné vyuzit vztahy (6.52) az (6.55), ¢emuz odpovidé i tvar fazovych ¢leni:
N coS (k:ov}’Dl) B cos (k:gUJ? (D1 — d1))
PL,I = ¥ ) Li1= — . (6.64)
coS (kovf (D1 —dy)) coS (k:ovf Dy)

Prvnim krokem, s ohledem na zavedené znacCeni a schéma na obr. 6.3, je zformulovani
konkrétnich vztaht okrajovych podminek pro obé rozhrani na pozicich z =aa z=1"0a
z nich nésledné odvozeni piislusnych rozptylovych matic S a S nalezici zminénym
ohrani¢enim segmentu. Znalost téchto ,okrajovych® S-matic S a S lze pak vyu-
zit pro zkonstruovani hledané rozptylové S-matice nelokalniho elementu difrakéni vrstvy
(mrizky).

Vyjadreni spojitosti tecné (x-ové) slozky elektrického pole na okraji segmentu v z = a
za predpokladu, ze levd strana rovnice odpovida elektrickému poli na levém poloprostoru
rozhrani a prava strana rovnice poli na pravé ¢asti rozhrani, ma tvar:

CT,OET,:U,O + CT,OET,:U,O - CT,aET,x,a + CL,aEL,x,a +

C;bP}_,lEix,b + Cz_,bpz_,lEz,x,b' (6.65)

Nyni se zabyvejme dalsi okrajovou podminkou, pricemz vyuzijme faktu, ze longitudinalni
pole ma nulovy vektor magnetické intenzity. Prostou nadhradou amplitud x-ové kompo-
nenty transverzalniho elektrického pole E;7$70,E}"270,E57x’ a’E%x,b za amplitudy magne-
tického pole téze viny rozkladu, H}’%O,H;%O,Hiy@,H},%b, 1ze jednoduse dostat z (6.65)
okrajovou podminku spojitosti teéné (y-ové) slozky celkového magnetického pole na prv-
nim rozhrani (x = a) v nasledujici podobé:

CiOHiy,O + CiOH;,y,O = CiaHiy,a + CibP;lH;y?b' (6'66)

Obdobny pristup je mozné zvolit pro stanoveni takzvané ,hard wall“ podminky pro nor-
malovou slozku proudové hustoty k rozhrani. Do dielektrického prostiedi nemutze proudova
vlna vstupovat, to odpovidé nulové levé strané rovnice. Zadménou prislusnych amplitud
elektrickych poli vazanych vin rozvoje v (6.65) za amplitudy proudovych hustot jednoduse
obdrzime:

_ o= 1 - 1= + pt+ TF + o+ 1+
0=Crodr.atCradr ot CrpPridr s+ Cz,bPL,qu,l‘]L,z,b' (6.67)

Okrajova podminka (6.67) obsahuje nové zavedeny ¢len qil, modifikujici amplitudu viny
proudové hustoty Jz . tak, aby byl mozny jednotny maticovy zapis podminek jak pro
presné, tak pro aproximativni feseni slabé provizanosti longitudinalnich poli. Je-li uva-
zZovana varianta slabé provazanosti, pak qzl = 1, v druhém pripadé silné vazby mezi
longitudinalnimi vlnami ma modifika¢ni ¢len hodnotu:
sin (kov;fDl) coS (kov}r(Dl —d1))
qL’l N sin (k‘ov;r(Dl — dl)) COS (k‘oU?Dl)
tan (kovf D1) cot (kou} (D1 — dy)). (6.68)
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V dalsim je potieba pracovat s maticovymi formami vztaht, rovnice (6.65), (6.66) a (6.67)
lze jednoduse uvést v nasledujici podobé:

_ _ _ Cr
ET x,0 Eix,O C ET,x,a EL ,Z,a E;i,x,b Ei,x,b %ﬂ
_ ik “
H dy ,0 HT7y10 [C ‘| - Hz—’7y7a 70 sz,b + n : P;JC; b (669)

Tz2a JL7z,a JT,z,b qL71JL,z,b pt C+’
L1YLb

Prevedenim druhého sloupce matice na levé strané (6.69) na pozici tfetiho sloupce matice
na pravé strané a adekvatné k tomu ubranim a doplnénim vektoru neznamych dostaneme:

T,a
EY_“ z,0 E% z,a EZ z,a _E;,x,(] E; z,b Ez,:v,b E,a
Hiy,o io = |Hp G 0 _Hiy,l HZF b 0 : CJTr,o . (6.70)
0 JT z,a Jz,z,a 0 Jf—li“—,z,b qz,l‘]z,z,b P;lc;b
Pr1CLy

Pro dalsi postup je nyni vhodné definovat rozptylovou matici prvniho rozhrani v z = a.
Koeficienty rozvoje vin z rozhrani vychézejicich jsou vyjadieny jako jistd linedrni kombi-
nace koeficientti rozvoje do rozhrani vstupujicich, nasledovneé:

1 1 1 — _
5(1) 55%) S%)) « T,0+ T
S() 5’52) 553) . Pz,lcﬂb = Lal- (6.71)
S(l) S:%) S?%) PraCrs Cro

Defini¢ni relace (6.71) ndm piimo napovidd, jaké upravy je potfeba ucinit k prevodu
vztahu (6.70) do pozadované podoby (6.71). Pfesunutim poslednich dvou sloupct matice
na pravé strané rovnice (6.70) na levou stranu a prislusnou zménou vektort neznamych
jednoduse ziskdme:

— + + - — - + —

ET,:):,O _Eﬁ,x,b _EL,ac,b JEJT,OJr ET z,a EL,a:,a E’f_x 0 T,a

Hry0 _Hg,y,b 0 : Pglcgb = |Hpya 0 —Hj,q|- La (6.72)
0 _JT,z,b —q, 1JL ) PL,ch,b JT,z,a JL,z,a 0 CT,O

Nyni postacuje nalézt inverzni matici k té na pravé strané rovnice (6.72) a vynésobit
ji celou tuto rovnici. Takto dosdhneme kyZeného vyjadieni pro rozptylovou matici S*
prvniho rozhrani nelokalniho elementu, jakozto veli¢iny zavislé na amplitudach vazanych
vln rozvoje celkového pole, udévané relacemi (6.61), (6.62) a (6.63), v néasledujici podobé:

1 1 1 — — —1 _
S(l) S(l) S(l) Eﬂix a EL \T,a _E%‘;x,O Ej_—’ﬂf,’ 0 _Eix,b _Ez_,x,b
Sgl) ng) S§3) = |Hrya _0 —Hry0 Hr 0 HT Y,b N 0 N (6.73)
Si())ll) Si(’>12) Si%) JT z,a JL,z,a 0 0 JT z,b _QL,lJLyz,b

Dosavadni rozbor se tykal stanoveni okrajovych podminek a z nich odvozené rozptylové
matice S prvniho rozhrani nelokalniho segmentu mifzky z = a, pro odvozeni S-matice
celého elementu je nutnd znalost obdobné rozptylové matice S2) druhého rozhrani dle
obr. 6.3 v z = b. V analogii s predchozim postupem zformulujme okrajovou podminku
spojitosti tecné (x-ové) slozky elektrického pole na druhém rozhrani nelokalniho segmentu,
kvili prehlednosti, necht leva strana rovnice zahrnuje pole vin na rozhrani z levé strany
a prava strana pole prisouzené vlndm na rozhrani z pravé strany, takto obdrzime:

CroPriEr..+Cr.Pr.Ep +CTbE;mb+C Lzb

CT,2Eix,2 + CT,2ET,a;,2- (6.74)

L,x,a
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Podminku spojitosti tecné (y-ové) slozky magnetického pole lze najit, obdobné jako v
pripadé vztahu (6.66), zdménou amplitud elektrickych poli transverzalnich vin v (6.74)
za magnetické, pripomenme, ze longitudinalni vlna nema magnetickou komponentu pole,
z uvedeného vyplyva:
- p— q- + g+t — - H- + 1+

CroPriHry .+ CrpHr, = CroHyy o+ CroHy o (6.75)
Okrajovou podminku pro proudovou hustotu lze dostat opét pouhou zdmeénou jednotli-
vych amplitud elektrického pole na levé strané rovnice (6.74) za odpovidajici amplitudy
normalové (z-ové) slozky proudové hustoty k druhému rozhrani, jez je dle obr. 6.3 spolu-
utvareno zprava dielektrikem, v némz je proudova hustota nulova a tedy plati:

C;,aPE,lJI_“,z,a + CZ,aPE,qu_,,lJZ,z,a + C;,b‘];z,b + Cz_,b‘]zz,b =0. (676)

Opét jako v pripadé okrajové podminky (6.67) je z divodu jednotného maticového zapisu
vSech okrajovych podminek pro obé varianty aproximativniho i presného feseni zapotiebi
zavést v (6.76) modifikacni ¢len qr, pro amplitudu J _ .. Za predpokladu slabé prova-
zanosti longitudinalnich vIn je q ; rovno jedné, naopak pro potreby presného reseni lze
pro modifika¢ni ¢len odvodit tvar:

sin (k‘ovj?(Dl —dy)) coS (k‘OUJIDl)

dr1= sin (kOU]?Dl) " cos (kovj?(Dl —d1)) N
tan (k()UJ:(Dl — dl)) cot (kﬁoU;Dl). (677)

Aby bylo zamezeno singularité ndmi definovaného modifikacni ¢lenu q; 4, je nutné zadat
nenulovou hodnotu soufadnice Dy horniho rozhrani miizky (vrstvy o ! =1 viz obr. 6.1 )
na ose 2. Podminky (6.74), (6.75) a (6.76) lze po prohozeni jejich pravych a levych stran,
a pii ponechdni modifika¢niho ¢lenu q; ; pfed amplitudou J; , ., zapsat v nasledujici
maticové podobé: ’ o

C+
- s + + - - T
ET,x,Q ET,I,Z C; Ez,x,b EL,x,b ET,x,a ELJ:,a Cz— b
— + 2 — )
HTrva HTvy72 CH - HT,y,b 0 HT,y,a 0 P- N . (678)
0 T2 J+ J+ J= i T1>T,a
Tzb YLzb YT2a 90,1Y9Lza Po.C
L1~L,a

Prevodem prvniho sloupce matice na levé strané rovnice (6.78) na pozici tfetiho sloupce
matice na pravé strané vztahu a soubézné s tim nalezité rozsiteni a zkraceni vektoru
nezndmych o jednu komponentu dostaneme:

Crp
E—iT_,x,Q E'—It,w,b Ez_,w,b _Ei:p,Q Eix,a Ez,x,a Cz,b
H;y,Q Cit,2 = H;y,b 0 _Hiy,Q Hiy,a 0 : %,2 : (679>
0 JT,z,b Jz,z,b 0 Jiz,a qE,IJZ,z,a Pil 7_“,a
Pz,lci,a

7 hlediska nazornosti je pro dalsi postup vyhodné, podobné jako v pripadé prvniho roz-
hrani a vyrazu (6.71), uvést obecnou formu rozptylové matice S@ druhého rozhrani,
nasledovné:

2 2 2
SEZR S§22) ng; Ch, Oy
Sgl) Sg2) Sgg) | Pr1Cra| = |CLp| - (6.80)

s s@ s [PriCLa T2
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Pohled na definiéni ptredpis (6.80) ndm ozfejmi, jaké algebraické tipravy je zapotiebi po-
stupné s rovnici (6.79) provést. Prevedenim poslednich dvou sloupct matice na pravé
strané rovnice (6.79) na jeji levou stranu na pozici druhého a tfetiho sloupce nové vytvo-
fené matice a soucasné s tim odpovidajicim zpisobem rozsitenim respektive zkracenim
vektorti neznamych dostaneme:

+ - - + + + e +
E{,m,Z _ET,x,a _EL,x,a CT,2 Eﬁ,x,b EL,x,b ET,J:,Z C{,b
HT,y,2 *HT,y,a 0 ’ PT,1 Ta| — HI,y,b +0 _HT,y,Q : CL,b (6.81)

0 “ITza _qL,lJL,z,a PL,ICLa JT,z,b JL,z,b 0 T2

)

Nésledny postup je ziejmy, staci nalézt inverzni matici k té na levé strané rovnice (6.81)
a tou poté vyndsobit zleva zminénou rovnici (6.81), takto ziskdme pozadovany vztah pro
rozptylovou matici S®) druhého rozhran:

-1 —_

2 2 2 — _

8521) 8522) Sgé%) Ei,x,b Ez,x,b _ET,r,2 Eiz,Z _ET,x,a _EL,x,a

s sy s | = Hrpo 0 THrgol Wy, =y, 0 (682)
Si(i21) SZ(&ZZ) SZ(’;?’)) JT,z,b JL,z,b 0 0 _JT,z,a _qL,lJL,z,a

Maticové formy (6.73) a (6.82) vyjadiuji konkrétni predpisy pro jednotlivé cleny rozpty-
lovich matic S a S®) obou rozhrani, jez funkéné zaviseji na amplitudéch poli (6.61),
(6.62) a (6.63) vazanych vin a tedy na hodnotéch prislusnych vlastnich ¢isel a komponen-
tach vlastnich vektort. Z hlediska dalsitho postupu neni zapotiebi znat explicitni podobu
rozptylovych matic, pro vSechny dalsi kroky je postacujici znalost defini¢nich vztahi (6.71)
a (6.80), zohlednujicich zvolené schéma rozptylu nelokdlniho elementu, v nasem pripadé
dle obr. 6.3.

Nelokalni segment difrakéni mrizky ma z pohledu uvazovaného rozptylového procesu dvé
vstupni transverzalni viny o koeficientech Cr a C;Q na jeho dvou rozhranich v z = a
a z = b, vSechny ostatni koeficienty rozvoju celkového pole jsou odvislé od zminénych
hodnot Cr, a CJTF,2 a hledané S-matice nelokdlntho elementu. Jako smysluplny krok se
tedy jevi vyjadfeni C7. , ze vztahu (6.71) a podobné C7-, z (6.80). Za¢néme prvnim bodem,
vektor na pravé strané rovnice (6.71) lze chéapat jako soudin jednotkové matice (identity)
a tohoto vektoru, prevedenim jej na levou stranu obdrzime:

T,0
+ Ot
S s s -1 0 0] |pEcE o
s sl s 0 —1 o || BLEY = 0], (6.83)
sl sl o0 ) | e ] D
| Cro |

. v . ; . . vey P ; , v o 4 + v
Déle pokrac¢ujme v upravach rovnice (6.83), pfifazenim fazovych ¢lenu Pr1. P, k pii-
slusnym maticovym komponentdm, prevodem jejiho prvniho sloupce na pravou stranu
rovnice, nasledné presunutim posledniho sloupce matice na prvni pozici a nakonec vynéa-
sobenim celého vztahu (—1), ziskdme:

Cro
0 —Sp'Ph, —SEPE, 1 0] |cy, S
0 —S?P;l —s%)P;l 0 1| |Cf| = Crg s%i . (6.84)
—S(z)PJTrJ _Sés)Pz,l 00 Ta S31
L,a

Obdobné, jako byl transformovan definiéni vztah (6.71) do podoby (6.84), je zapotiebi
prevést i relaci (6.80) do nového tvaru. Zamérem je, aby koeficient C}Q byl zahrnut na
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pravé strané rovnice a soucasné, aby usporddani zbylych koeficientti ve vektoru na levé
strané rovnice odpovidalo az na jeden tomu, jaké je v (6.84). Duvodem téchto kritérii, je
potieba slouceni vztaht do jediného. Prevodem pravé strany rovnice v (6.80) na levou,
fazovych clent P, P; | k maticovym prvkim a pfesunem posledniho sloupce matice na
pozici druhého dostaneme:

]
2 2)p— 2)p— Cr
3521) 0 S§22)PT,1 S§23)PL,1 -1 0 02’2 0
Sy Sg;Pil ngﬂ)PZ,l -1 C%’a =10 (6.85)
2 2) 2) - a
S S:(’,2)PT,1 Si(’>3)PL,1 0 0 Ct, /

c

Lb

Pievodem prvniho sloupce matice ve vyrazu (6.85) na pravou stranu rovnice, nasledné
vynasobenim celého vztahu (—1) a postupnym preusporadanim pozic sloupcu matice a
patfi¢né k tomu koeficientl rozvoje ve vektoru neznamych, dosdhneme vyjadreni:

Crao
0 1 0 -SPr, —SEPL] |k, 32
00 1 —85Pr, —SEPL, |- |CLy| =CFa (S5 (6.86)
100 -sPpn, —sEPr.| |Cra S

CLa

Nyni se dostavame k samotnému procesu slouceni vyrazi (6.84) a (6.86) a tim odvozeni
jednotné maticové formy zapisu vSech rozebiranych vztaht. Nejprve je nutné rozsitit obé
matice (6.84) i (6.86) o jeden sloupec s nulovymi prvky (konkrétné v (6.84) na prvni
a v (6.86) na druhou pozici), coz umozni uvést vektory neznadmych koeficientti na pravé
strané rovnic na stejny tvar. Takto upravené vztahy (6.84) a (6.86) lze jiz snadno souhrnné
vyjadrit v nasledujici podobé:

00 _S(IQ)PJTF,l _S(?PJLFJ 1 0 ] [CH,] _Sﬁ) 0
0 0 -spi, —SWPF, 0 1 Cra| [S% 0
10 _S(IQ)PJTF,l _S(?PJLFJ 0 0 Cra| _ Séll) 0 ,[Cio]
00 1 0 SOPr, —sPPr,| |Clu| |0 SF| |Cie
o0 o1 s, osPep| (Ol o sD
o1 0 0 srr, s@eg,] el [0 s

Pomoci inverzni matice pravé strany posledné uvedeného vztahu lze ziskat finalni predpis
pro nelokalni S-matici kovového segmentu difrakéni miizky v nize uvedeném tvaru:

0 0 -s{Pr, —SWPE, o 1 [s® o]
0 0 -SSP, —SYPL, 0 1 s g
g_ |10 —SEPR, SR, o 0 sy 0 | (6.87)
0 0 1 0 0 T ) o 0o s
oo 01 sien sPer| oo
01 0 o -s@py, —s@pf] Lo si)

Timto jsme dospéli ke kone¢nému tvaru nelokalni S-matice pro nelokalni kovovy element,
jenz je soucasti periodické mrizky obklopené dielektrickymi vrstvami. Ze vztahu (6.87) je
ziejmé, ze koeficienty rozvoje longitudinalniho pole Cj-:’b = Cj{,b’q’f a Cia = Cz,a,q,f’ ve
zde pouzitém tsporném znaceni nejsou indexy ¢ a f uvadény, nemohou mit pro zadané f
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shodnou hodnotu s koeficienty o témze f a jiném ¢. Znamenalo by to totiz, ze jedinymi
proménnymi vystupujici v (6.87) jsou Crpoa C;yQ. Ze zminéného vyplyva, ze s ohledem
na proménnou hodnotu prvka S-matice vzhledem k indexu g, by rovnice (6.87) neméla fe-
seni, nebot by pocet rovnic prevysoval pocet neznamych. Snizenou hodnost matice na levé
strané (6.87) neni obecné mozné predpokladat. Korektni presné reSeni interakce spociva
v nalezeni transverzalnich i longitudindlnich vlastnich ¢isel a vektora spolecné s uré¢enim
vsech koeficient?i rozvoje poli. Vsechny vyjmenované veli¢iny musi soubézné spliovat rov-
nice (6.22),(6.43),(6.44) a (6.87). Jinak feCeno, vlastni ¢isla i vektory longitudinalniho
pole jsou implicitné i explicitné funkéné zdvisla na koeficientech rozvoje. Vztah (6.87) je
tak zahodno, pro zvolené f, zapsat ve formé nelinedrni soustavy rovnic:

S5 (vf (Cp), vy (Cop)ywy ((Cop)swy ¢ (Cop)) - Crin — Cop = 0. (6.88)

Vektoru koeficientl rozvoje poli, na levé strané rovnice (6.87), odpovida v (6.88) symbol
Cyq,r a koeficienty C, a C;z, do nelokélniho elementu vstupujicich poli, reprezentuje

vektor C_’T’m.

Prozatimni vyzkum zobecnéni Fourierovské modalni metody na nelokalni variantu 1D
periodické binarni mrizky lze shrnout zdvérem, Ze se pro potifeby popisu interakce bez
aproximaci, se z matematického hlediska, jedna o systém vzajemné provazanych neline-
arnich rovnic. Samotna tloha se tak stava znacné komplexni zalezitosti, jejiz Uspésna
implementace, po numerické strance, bude v prislusném softwarovém matematickém pro-
sttedi vyzadovat nemalé usili.

Souvisejicim tématem je téz otdzka nasobeni S-matic a tomu odpovidajici kaskadni algo-
ritmus, nicméné touto zalezitosti je relevantni se zabyvat az po zvladnuti zde nastinéného
nejjednodussiho mozného problému interakce a to periodické mrizky v izolované planarni
vrstve.



Z.aver

Jednim z hlavnich cili této disertacni prace bylo vytvoreni modelt popisujicich plazmonic-
kou nelokélni interakci, jejich klasifikace a predevsim z matematického hlediska stanoveni
moznych cest, jak tyto modely fesit. Nelokalni interakce se stava pomérné vyznamnym té-
matem pro obor plazmoniky, ¢emuz odpovida rychle naristajici objem novych védeckych
¢lankd a praci zamérenych na toto téma. Velkd cast téchto publikaci se zaobira hydro-
dynamickym modelem a jeho resenim, nebot se jedna o preferovanou variantu popisu
umoznujici zohlednit i nelokalni procesy probihajici pii interakci plazmonické struktury
s EM polem. Bohuzel vsak ne vsechny publikace z této oblasti vyzkumu nabizeji sro-
zumitelnou a konzistentni formu a detailnost odvozovanych postupt reseni jednotlivych
problému. V fadé ¢lanku lze nalézt slozité matematické konstrukce vyuzivajici aparat
zobecnénych funkci, integro-diferencialnich rovnic, ¢i jsou rovnice modelu pretransformo-
vany do Fourierova prostoru vinovych éisel. Takovéto pristupy vsak mohou prinést celou
fadu novych obtizi napriklad pri formulaci okrajovych podminek pro nové predefinované
ulohy, nehledé na néslednou slozitost hleddni numerického feseni.

7 vyse uvedenych divodu byla velka ¢ast této prace vénovana pravé HD modelu, jeho
moznym zobecnénim a predevsim jeho vyuziti k popisu interakce EM pole s jednoduchymi
plazmonickymi strukturami. V této praci byly uvedeny konkrétni postupy a analyticka re-
seni HD modelu pro kovovou sférickou ¢astici, rovinnou vrstvu, rovinnou dvojvrstvu a téz
systém takovychto dielektricko-metalickych vrstev. Jeden z moznych prinosu této prace
by mohly byt pravé uvddéné nidvody a podrobnéji okomentované matematické tpravy,
které vychazeji z klasickych formulaci a nékterych zakladnich poznatkt operdtorové alge-
bry. To umoznuje posoudit spravnost vysledki a také nékteré postupy mohou byt jistou
V této préaci byly téz naznaceny nékteré nesrovnalosti, na které lze narazit pri aplikaci
HD modelu, jde predevsim o disperzni vztah pro vlnovy vektor transverzalné elektrického
pole v kovu. Okrajové se zminéného problému dotyka velmi mélo ¢lanku, pritom se jedna
o zasadni otazku, kterd by zasluhovala Sirsi diskuzi ve védecké obci.

V této préaci byla odvozena Lindhardova teorie, coz bylo obtizné, jelikoz je velice tézko
dohledatelné odvozeni teorie v literatufe. Do zna¢né miry bylo tak nutno nékteré véci
odvodit vlastni cestou, aby se jednalo o matematicky korektni odvozeni. Toto vnimam
jako jeden z prinosu prace, a rad bych se tomu vénoval v ramci dalsi védecké ¢innosti.
Teorii je dle mého nazoru mozné zpresnovat jediné, pokud je zcela zndmo detailni od-
vozeni. V préci je stru¢né okomentovano, jak Lindhardovu teorii dale rozsitit. Zpresnit
by bylo mozné naptiklad kvazistatické priblizeni, ¢emuz bych se také rdd vénoval v rdmci
dalsi védecké ¢innosti. Dale jsem navrhl, jak pocitat tunelovaci pravdépodobnost v poten-
cidlovém poli, jehoz prubéh neodpovida obdélnikové bariéie. Z Lindhradova vzorce bylo
vychdzeno pri vlastnim teoretickém névrhu popisu permitivity kovu v blizkosti rozhrani
nanostruktury (potfebné pro modelovani spill out efektu). Existuji mnohé modely zalo-
zené na fenomenologickém popisu, otazkou je, do jaké miry jsou spravné, pokud nejsou
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dostateéné a radné zduvodnény. A pravé proto uvadim popisy odvozeni v této praci do
takové miry podrobné, aby s nimi mohli ¢tenafi této prace déle pracovat. K uvedeni
detailniho popisu bylo vynalozeno velké sili.

Dale byl uveden vlastni pristup feseni HD modelu pro sférickou kovovou cééstici. Této
problematice se v literatute vénuje GNOR HD model, ktery zahrnuje diftzi elektronového
plynu. Na problematiku bylo v této praci nahlizeno tak, ze diftize mize byt zptisobena jako
zobecnéni utlumu, a model tak zahrnuje viskozni a radiac¢ni utlum a zobecnéni GNOR
v prvnim priblizeni. Pri klasifikaci bylo poukdzano na mozné dalsi sméry, jak fesit ridici
diferencidlni rovnice proudové hustoty v modelu HDM.

V ramci analyzy byly nalezeny vhodné parametry, kdy dochazi k nejvétsi nelokalni ode-
zvé v rozpéti hodnot indexu lomu béznych dielektrickych optickych prostiedi. Pomoci
zobecnéni prenosové matice bylo nalezeno presné reseni interakce rovinné vlny s nelokalni
kovovou vrstvou.

Nejprve byly definovany okrajové podminky a nasledné byly i z matematického hlediska
ovéreny. Poté byla odvozena nelokédlni prenosova matice pro kovovou dvojvrstvu. V dalsim
kroku bylo nutné se vyporadat s komplikaci itlumové konstanty. Pii ovérovani spravnosti
modelu doslo k dulezitému poznatku, a to Zze musi byt ttlumové konstanty dvou HD
modeli dvou kovii modifikovany. To celé bylo podporeno fyzikalnimi tvahami. Fyzikalni
jev projevujici se ve zméné hodnot ttlumovych konstant 1ze océekdvat pravé u kovovych
dvojvrstev o tloustce mensi, nez je volna draha elektronu v danych kovech tvoricich dvoj-
vrstvu. V ramci této prace byl kladen diraz predevsim na korektni zpusob odvozeni tloh
na vlastni ¢isla a na postup odvozeni nelokalni rozptylové matice, jak pro longitudinalni,
tak pro transverzalni pole. Jednalo se o matematické odvozeni s vysokou drovni komple-
xity. Inspiraci se stal nami publikovany ¢lanek a v této préci je problematika analyzovana
do vétsi hloubky. Prevazné je uveden pripad, kdy je miizka slozena z vicero spolu sousedi-
cich nelokalnich elementii. Cile stanovené pro tuto diserta¢ni praci byly ve vSech smérech
splnény. Na poznatky uvedené v této praci lze navazat v dalSim vyzkumu.
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PRILOHA

Dodatek

A.1 VInova funkce mnohocasticového systému fermionii

Jak je dobfe znamo, fermiony maji tu vlastnost, ze se dvé c¢astice nemohou nachazet ve
stejnych kvantovych stavech, to vyplyva z Pauliho vylucovaciho principu. Matematicky
je toto pravidlo vyjadfeno antisymetri¢nosti vlnové funkce mnohocasticového systému
fermionu a jako dusledek lze odvodit specifické vztahy anti-komutacnich relaci pro kreac¢ni
a anihila¢ni operatory, které jsou analogii komutac¢nich relaci pro systém bosont. Nez se k
témto vztahtim dostaneme je na tomto misté vhodné uc¢init nékolik poznamek k samotnym
tvartim moznych zépist vinové funkce pro mnohocasticovy systém fermionti.

A.1.1 Slateruv determinant

Znamy Pauliho vylucovaci princip, tedy vlastnost, ze nemohou dva fermiony obsadit ten-
tyz kvantovy stav, je mozné zahrnout do mnohocasticové vinové funkce pomoci predpo-
kladu o jeji antisymetri¢nosti, coz lze matematicky zajistit Slaterovym determinantem
(A.1) spin-orbitalnich jedno-¢asticovych vlnovych funkei jednotlivych fermionu y(x), kde
proménnd X pozici a spin fermionu.

x1(x1)  xz(x1) XN (x1)
T (0, 32, . 3000) = \/% Xl(;iz) X2(2X2) XN(Exz) (A1)
xi(xn) xe(xn) 0 xwv(xw)

Jakkoliv by se mohlo zdat, ze je Slaterovym determinantem nalezena mmnohocasticova
vlnova funkce pomoci vlnovych spin-orbitalnich funkci jednotlivych fermiont, je nutné
poznamenat, ze se jednd jen o aproximaci a presnéjsi vyjadireni mnohocasticovych vino-
vych funkci je mozné hledat pomoci linearnich kombinace Slaterovych determinanti. Je
mozné téz vyuzit intuitivni kritérium, Ze mnohocéasticova vlnova funkce definovana Sla-
tervym determinantem je funkci s maximalnim prekryvem s hledanou mnohocésticovou
vlnovou funkei.

A.2 VlInova funkce systému fermionti ve Fockové
reprezentaci

Vlnové funkce ve Fockové reprezentaci lze definovat jako vlastni ¢isla operatoru poctu
castic na jednotlivych kvantovych stavech, jinymi slovy je mozné zavést nové znaceni
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vlnové funkce s takové, ze na jednotlivych pozicich oznacujici dany kvantovy stav je
¢iselné uvedeno obsazenost daného stavu. Konkrétné vlnova funkce v podobé |1,2) ma
vyznam, ze prvii kvantovy stav mé obsazenost jedna a druhy kvantovy stav ma obsazenost
dva. Operator poctu ¢astic druhého stavu tedy da: 72 |1,2) = 211,2). Nutné je vSak fici,
ze je velice podstatné samotné definovani kvantového stavu. Pokud dany stav bude mit
vyznam spin-orbitalniho kvantového stavu napiiklad v atomu, pak pro Fermiony z Pauliho
vylucovaciho principu vyplyvd, ze obsazenost daného stavu miize byt pouze 0 nebo 1.
Obdobné jako v pripadé bosonti je mozné zavést kreac¢ni a anihila¢ni operatory, které zvysi
nebo snizi obsazenost kvantového stavu. Jakkoliv pro fermiony neni mozné najit vyjadreni
kreac¢niho a anihila¢niho operatoru pomoci operatoru hybnosti a souradnice jako v pripadé
bosonovych operatori, je mozné jejich akci na vlnovou funkci zavést defini¢né:

el ) = Q=) (D™ e +1,.), ap=Y_m (A.2)
<k
o My ) = (=1 | ng — 1,..). (A.3)

Analogickym zptisobem, jako v pripadé bosonovych kreacnich a anihila¢nich operatort, lze
zavést operator obsazenosti kvantového stavu, vzhledem k Pauliho vylu¢ovacimu principu
miuize obsazenost stavu v redlném prostoru v bodé a nabyvat hodnot 0 nebo 1, v isporném
znaceni mnoha elektronové vinové funkce |n,) plati:

égéa |Na) = g [na) = ng |na) (A.4)

kde n, nabyva hodnoty 0 nebo 1, souctem pies vSechny body prostoru a v daném objemu
V' da operator Y, M, akci na |ng) celkovy pocet elektront. Pro Fermionové kreacéni a
anihila¢ni operatory plati nasledujici komutac¢ni a anti-komutacni relace vychazejici opét
z Pauliho vylucovaciho principu:

[el, el = [en,ex] =0 (A.5)
(65, ¢}] = di. (A.6)

Vlastnosti Kroneckerovy delta funkce lze s vyhodou vyuzit pii tpravé komplikovanych
operatorovych vyrazu obsahujici kreacni a anihila¢ni operatory. Pomoci zminénych relaci
(A.5) a (A.6) a pravé vlastnosti Kroneckerovy delta funkce lze provést nasledujici upravu
vztahu vyuzitého v odvozeni Lindhardovy funkce permitivity elektronového plynu:

At A AT A _atoa At A N N o

[Cr’7o'cl'70" Crl 0'10 1] - Cr’,o'cryo'crh()'l Cl‘/l,O'l - Crl o1 CI‘ ,01 Cr’ CT:O' - (A7)
AT Ni N Ni AT A A o
Cr’,o((;malél"yrl ~ Cro0 Cr U)CI" o1~ Crion (50701 61"11“/1 ~ G o Crf 701)61'70 =

—el, el e Cr,

Af A AT
50,01 5r,r10 Cr' o1 60’,01 61" r/ r1 o1 Cr,o + (CT C r],o1

ri1,01 v’ o r’,0 11,01

At A At At ~ ~ _ At AT A ~ oAt AT A A o
(Cl‘1,01cr/,o cr’,acrl,Ul)cl'/l,Ul Cro = Cr1,01 Cr’,ocl"lﬂl Cro Cl‘1,01 Cr/,acI‘aUCrﬁ,Ul - (AS)

d _
r1 o1 Cr’ [Cr’ 019 CI‘,U] =0

(0] 07, Or 1L e 0 — O mar/ vy oyl 1) = Orm O o (V]S oo [0) = (AL9)
1("51‘17 <¢| é 61‘70 ‘¢> = 5r’1,r’6r171‘(771",0 - 771',0)
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A.3 DModel zelé

Hamiltonian systému mnoha elektronového plynu zahrnujici kinetickou energii, vzajemnou
elektron-elektronovou interakci (korela¢ni a vyménné korelaéni energii), interakci elek-
troni s iontovym pozadim a vzajemnou interakci iontl, je mozné uvést v nasledujicim
tvaru:

Z e +He »+ Hyp (A.10)

NizZe je uvedena transformace jednotlivych ¢lent tohoto Hamiltonidnu do prostoru vino-
vych cisel. Postupnou vyuzitim Fourierova rozvoje, vlastnosti Fourierovy transformace
r L q a delta funkce, lze ziskat nésledujici vyjadreni pro interakéni c¢len vzdjemné
elektron-elektronové interakce:

A 1 e2

He .= 2 = a1 A1l
2 ; B — £ (A1)

*Z/Z / iqrdr>€iqr5(r — (ri —rj))dr =

i#£]
LS e e
a i#]
1 .
3 Z Ze’q (ri=rj) — vaq<ﬁqﬁ_q - N).
q 1#£] q

Ve vypoctu (A.11) bylo pouzito pro Coulumbuv potencidl v redlném prostoru znaceni
v(r) a pro jeho transformovanou variantu vg, symbol fiq oznacuje operdtor poctu ¢astic
ve stavu definovaném vlnovym cislem q. Zcela analogickym postupem spocivajicim ve

.y . . , . F
vyuziti Fourierova rozvoje, vlastnosti Fourierovy transformace r — q a delta funkce, lze
ziskat nize uvedeného vyjadreni pro interakéni Hamiltonidn elektroni a iontového pozadi:

— e //Z npo (r
_an//Z (/U(rp)e—iqrpdrp) eiqrp(s(rp — (I'i _ f))drpdf —
=1 q
ol ; 7 lim, ~
—62711, Z / queM(ri*r)df q—0 _nqu:ON
i=1 q

Analogickymi postupy jako vyse lze upravit i interakéni ¢len nize:

be_z//”b ") dedr 2// td (A.13)

///Z / v(rp, X Zquf’drp) "I §(r, — (r — ¥))dr,didr =
§nb2 / / / zq: vqe"¥?5(ry — (v — ¥))drpdidr =

n—szv //eiq(r_f)df'dr maso, 1n 20
2 &9 g b Ta=0

Souctem pretransformovanych interakénich ¢lent Hamiltonidnu se nékteré ¢asti vzajemné
vyrusi, nékteré lze na zakladé posouzenim jejich velikosti vii¢i ostatnim zanedbat. Celkové
tak lze ziskat Hamiltonian zelé modelu ve standardnim tvaru.

drdr =—e /Z i I_‘dr = (A.12)




