
ÆÝÒÔ, 2011, òîì 140, âûï. 6 (12), ñòð. 1103�1112 

 2011
ÊÎÌÏÜÞÒÅ�ÍÎÅ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ �È�ÀÍÒÑÊÎ�ÎÊÎÌÁÈÍÀÖÈÎÍÍÎ�Î �ÀÑÑÅßÍÈß ÂÍÀÍÎÑÒ�ÓÊÒÓ�È�ÎÂÀÍÍÛÕ ÌÅÒÀÌÀÒÅ�ÈÀËÀÕÑ. Î. Áîÿðèíöåâ a*, À. Ê. Ñàðû÷åâ b**aÌîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿbÈíñòèòóò òåîðåòè÷åñêîé è ïðèêëàäíîé ýëåêòðîäèíàìèêè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê125412, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 27 äåêàáðÿ 2010 ã.Îïèñàíî ìîäåëèðîâàíèå �ëóêòóàöèé ëîêàëüíîãî ïîëÿ è ãèãàíòñêîãî êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ â ïåð-êîëÿöèîííûõ ñèñòåìàõ íà ïîðîãå ïðîòåêàíèÿ. Ïðè ìîäåëèðîâàíèè èñïîëüçîâàëñÿ ïðèáëèæåííûé ìåòîäïðîñòðàíñòâåííûõ ïðåîáðàçîâàíèé ðåíîðìàëèçàöèîííîé ãðóïïû, êîòîðûé ïîçâîëÿò ðàäèêàëüíî ñîêðàòèòüâðåìÿ âû÷èñëåíèé ïî ñðàâíåíèþ ñ òî÷íûì ðàñ÷åòîì è ïîëó÷èòü äåòàëüíóþ èí�îðìàöèþ îá ýëåêòðîìàã-íèòíîì ïîëå. Èñïîëüçîâàíèå äàííîãî ïðèáëèæåíèÿ ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòûâàòü ëîêàëüíûå ïîëÿ â ðåàëüíûõìàêðîñêîïè÷åñêèõ ñèñòåìàõ. Ñ ïîìîùüþ ðàçðàáîòàííîãî ìåòîäà ïðîâåäåíî êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâà-íèå ëîêàëüíûõ ïîëåé â îñòðîâêîâûõ (ïåðêîëÿöèîííûõ) ìåòàëëè÷åñêèõ ïëåíêàõ. �àñ÷åò ïîäòâåðäèë ñó-ùåñòâîâàíèå ãèãàíòñêèõ �ëóêòóàöèé ëîêàëüíîãî ïîëÿ. Ëîêàëüíîå ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå â ñâîþ î÷åðåäüâîçáóæäàåò êîìáèíàöèîííîå ðàññåÿíèå. Âïåðâûå ðàññ÷èòàíû ëîêàëüíûå ïîëÿ ãèãàíòñêîãî êîìáèíàöèîí-íîãî ðàññåÿíèÿ. Ïîëó÷åíà çàâèñèìîñòü êîý��èöèåíòà óñèëåíèÿ êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ îò îïîðíîé÷àñòîòû è âåëè÷èíû ñòîêñîâà ñäâèãà. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå íàáëþäåíèå äàííîé çàâèñèìîñòè ìîæíî áûëîáû ñ÷èòàòü ïîäòâåðæäåíèåì ýëåêòðîìàãíèòíîé ïðèðîäû óñèëåíèÿ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ�èãàíòñêîå êîìáèíàöèîííîå ðàññåÿíèå (�Ê�) çà�êëþ÷àåòñÿ â óâåëè÷åíèè (äî 1012 ðàç) ý��åêòèâíî�ãî ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ ìîëåêóë, àäñîðáèðîâàííûõ âïåðêîëÿöèîííîé ñèñòåìå ìåòàëë�äèýëåêòðèê è äðó�ãèõ ñèñòåìàõ òèïà ïîðèñòûõ ýëåêòðîäîâ, ñ�îðìè�ðîâàííûõ ìåòàëëè÷åñêèìè íàíîñòðóêòóðàìè. Óñè�ëåíèå âûçâàíî ãèãàíòñêèìè �ëóêòóàöèÿìè ëîêàëü�íîãî ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ â òàêèõ ñèñòåìàõ.Ýòî ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòü ñòðóêòóðû ìîëåêóë ïðèìàëûõ êîíöåíòðàöèÿõ âïëîòü äî åäèíè÷íûõ ìîëå�êóë [1℄. �èãàíòñêîå óñèëåíèå êîìáèíàöèîííîãî ðàñ�ñåÿíèÿ áûëî âïåðâûå îáíàðóæåíî â 1974 ã. â ðàáî�òå [2℄. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ðàçðàáîòàíî îãðîìíîå êî�ëè÷åñòâî ðàçëè÷íûõ ïðèáëèæåíèé è òåîðèé [3; 4℄.Ïðè ýòîì âûñêàçûâàåòñÿ óòâåðæäåíèå, ÷òî îñíîâ�íîé âêëàä â óñèëåíèå êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿäàåò ýëåêòðîìàãíèòíûé ý��åêò, êîòîðûé çàêëþ÷à�*E-mail: sergej.boyarin
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åòñÿ â âîçáóæäåíèè ïîâåðõíîñòíûõ ïëàçìîíîâ, ÷òîïðèâîäèò ê óñèëåíèþ ëîêàëüíîãî ýëåêòðîìàãíèòíî�ãî ïîëÿ. Ýòî ìîæíî ïðîäåìîíñòðèðîâàòü íà ïðèìå�ðå èçîëèðîâàííîé ìåòàëëè÷åñêîé ñ�åðû: ýëåêòðè÷å�ñêîå ïîëå íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëè÷åñêîé ÷àñòèöû âêâàçèñòàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè ìîæíî îöåíèòü êàêE � 3E0=["m(!) + 2℄, ãäå "m(!) � äèýëåêòðè÷åñêàÿïðîíèöàåìîñòü ìåòàëëà è E0 � âíåøíåå ïîëå. Ýëåê�òðè÷åñêîå ïîëå E áóäåò ðåçîíàíñíî óñèëåíî, åñëè"m(!) � �2.Ïðè âçàèìîäåéñòâèè ïëîñêîé ýëåêòðîìàãíèòíîéâîëíû ñ ñèñòåìîé, ñîñòîÿùåé èç íåñêîëüêèõ ìåòàë�ëè÷åñêèõ ÷àñòèö, âîçíèêàþò ïèêè ëîêàëüíîãî ïîëÿ.Èññëåäóåìûå ìîëåêóëû ïîäâåðãàþòñÿ âîçäåéñòâèþäàííîãî, ñèëüíî íåîäíîðîäíîãî, ëîêàëüíîãî ýëåêòðè�÷åñêîãî ïîëÿ. Ïðè ýòîì ïðîèñõîäèò íåóïðóãîå ðàññå�ÿíèå ñâåòà ñî ñäâèãîì ÷àñòîòû � êîìáèíàöèîííîåðàññåÿíèå. �àññåÿííûé ñâåò èìååò äðóãóþ ÷àñòîòó,ïîýòîìó åãî âçàèìîäåéñòâèå ñ ïåðâîíà÷àëüíîé âîë�íîé ìîæíî íå ðàññìàòðèâàòü. Ïîëå, ñîçäàííîå ìîëå�êóëàìè íà ñäâèíóòîé ÷àñòîòå, â ñâîþ î÷åðåäü âîç�1103



Ñ. Î. Áîÿðèíöåâ, À. Ê. Ñàðû÷åâ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 6 (12), 2011áóæäàåò òîêè â ñèñòåìå. Ýòî òîêè êîìáèíàöèîííîãîðàññåÿíèÿ, êîòîðûå îñöèëëèðóþò ñ ÷àñòîòîé !�!S ,ñìåùåííîé îòíîñèòåëüíî ÷àñòîòû ïàäàþùåé âîëíû! íà âåëè÷èíó ñòîêñîâà ñäâèãà !S. Èíòåíñèâíîñòüýëåêòðîìàãíèòíûõ âîëí, èçëó÷åííûõ òîêàìè êîìáè�íàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ, ÿâëÿåòñÿ íàáëþäàåìîé âåëè�÷èíîé. Ñïåêòð êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ ïîçâîëÿ�åò ïîëó÷èòü äàííûå î ñòðîåíèè èññëåäóåìûõ ìîëå�êóë èëè, ïðè ñðàâíåíèè åãî ñ îïîðíûìè, èäåíòè�è�öèðîâàòü âåùåñòâî.Â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ñóììàðíîå óñèëåíèå êîì�áèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ ïðîïîðöèîíàëüíî ÷åòâåð�òîé ñòåïåíè îòíîøåíèÿ ëîêàëüíîãî ïîëÿ E â ìåñòåíàõîæäåíèÿ ìîëåêóëû ê ïîëþ E0 ïàäàþùåãî èçëó�÷åíèÿ [5; 6℄: GR = hj"(r)j2jE(r)j4i"2djE0j4 ; (1)ãäå âåëè÷èíà "(r) = "m äëÿ ìåòàëëà è "(r) = "d äëÿäèýëåêòðèêà, óãëîâûå ñêîáêè îçíà÷àþò óñðåäíåíèåïî îáúåìó ñèñòåìû. Â äàííîé ðàáîòå èçó÷àþòñÿ óñè�ëåíèå ëîêàëüíîãî ïîëÿ è �Ê� ïóòåì ÷èñëåííîãî ìî�äåëèðîâàíèÿ äâóìåðíîé ñèñòåìû, ñîñòîÿùåé èç ìå�òàëëè÷åñêèõ äèñêîâ. Ñèñòåìà ïåðåêðûâàþùèõñÿ ìå�òàëëè÷åñêèõ äèñêîâ ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ìî�äåëü ìåòàëëè÷åñêèõ îñòðîâêîâûõ (ïåðêîëÿöèîííûõ)ïëåíîê [4℄.Ìåòàëëè÷åñêèå ïåðêîëÿöèîííûå ïëåíêè íàó÷è�ëèñü ïîëó÷àòü êîíòðîëèðóåìûì îáðàçîì, íà÷èíàÿ ñ70-õ ãîäîâ ïðîøëîãî âåêà, è ê íàñòîÿùåìó âðåìåíèîíè õîðîøî îñâîåíû â ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïðàêòèêå.Ýòè ïëåíêè, êîòîðûå ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ìå�òàìàòåðèàëû, ïîëó÷åííûå ïóòåì åñòåñòâåííîãî ðî�ñòà, îáëàäàþò ðÿäîì óíèêàëüíûõ ñâîéñòâ. Íà ïåðêî�ëÿöèîííûõ ïëåíêàõ áûëî îòêðûòî ÿâëåíèå àíîìàëü�íîãî ïîãëîùåíèÿ ñâåòà ïðè êîíöåíòðàöèè p ìåòàë�ëà, áëèçêîé ê ïîðîãó ïðîòåêàíèÿ p
 [7; 8℄, ýêñïåðè�ìåíòàëüíî îáíàðóæåíû �Ê� [9℄ è ãèãàíòñêèå �ëóê�òóàöèè ëîêàëüíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ [10℄. Ïåðêî�ëÿöèîííûå ïëåíêè ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ, íàïðèìåð,êàê âûñîêîý��åêòèâíûå áèîñåíñîðû [11℄.Â äàííîé ðàáîòå âïåðâûå ïîëó÷åíî ëîêàëüíîåðàñïðåäåëåíèå ïîëÿ �Ê�. Ñîâðåìåííûå ìåòîäû ýêñ�ïåðèìåíòàëüíîé �èçèêè, îñíîâàííûå íà áëèæíå�ïîëüíîé ìèêðîñêîïèè, ïîçâîëÿþò íåïîñðåäñòâåííîèññëåäîâàòü äàííîå ïîëå. Îáíàðóæåíèå ïðåäñêàçóå�ìîãî ïîëÿ �Ê� è èññëåäîâàíèå åãî ïðîñòðàíñòâåí�íîé ñòðóêòóðû áûëè áû âàæíûì øàãîì ê ïîíèìà�íèþ ïðèðîäû óñèëåíèÿ êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿâ íàíîñòðóêòóðèðîâàííûõ êîìïîçèòàõ è ìåòàìàòå�ðèàëàõ.

2. ×ÈÑËÅÍÍÛÉ ÌÅÒÎÄÌû èññëåäóåì äâóìåðíóþ ñèñòåìó èç ìåòàëëè�÷åñêèõ ÷àñòèö, ñëó÷àéíûì îáðàçîì íàíåñåííûõ íàäèýëåêòðè÷åñêóþ ïîäëîæêó. Äèàìåòð äèñêîâ ìåíü�øå òîëùèíû ñêèí ñëîÿ. Ýòî ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòüêâàçèñòàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå. Òîãäà çàäà÷à âû÷èñ�ëåíèÿ ëîêàëüíûõ ïîëåé ñâîäèòñÿ ê ðåøåíèþ óðàâíå�íèÿ Ïóàññîíà, êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåò çàêîíó ñîõðà�íåíèÿ òîêîâ div j = 0:r � ["(r)r�(r)℄ = r � ["(r)E0℄ ; (2)ãäå �(r) � ïîòåíöèàë ëîêàëüíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïî�ëÿ E = �r�(r). Èç-çà ñëîæíîñòåé â íàõîæäåíèè ðå�øåíèÿ óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà â ðåàëüíîì (íåïðåðûâ�íîì) ïðîñòðàíñòâå øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ ñåòî÷íîåïðèáëèæåíèå. Â êàæäîé ñâÿçè, íàïðèìåð, êâàäðàò�íîé ñåòêè ñòîÿò èìïåäàíñ è ÝÄÑ, êîòîðûå ìîäåëè�ðóþò âíåøíåå ïîëå. Åñëè ðåáðî ñåòêè ïîïàäàåò íàìåòàëëè÷åñêóþ ÷àñòèöó, òî ïðîâîäèìîñòü ýòîãî ðå�áðà ðàâíÿåòñÿ ïðîâîäèìîñòè ìåòàëëà, åñëè æå íåò,òî ïðîâîäèìîñòü ðåáðà ðàâíà êîìïëåêñíîé ïðîâîäè�ìîñòè äèýëåêòðèêà.Ìû èññëåäîâàëè, êàê ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà ý��åê�òèâíîé äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè çàâèñèò îòîòíîøåíèÿ øàãà ñåòêè ê ðàçìåðó ìåòàëëè÷åñêèõ ÷àñ�òèö. Äëÿ ýòîãî ðàññ÷èòûâàëàñü ý��åêòèâíàÿ ïðî�âîäèìîñòü ñèñòåìû íà ïîðîãå ïðîòåêàíèÿ ïðè øàãåñåòêè îò 0:5a0 äî 0:11a0, ãäå a0 � ðàäèóñ ÷àñòèö.Ïîëíûé ðàçìåð ñèñòåìû ðàâíÿëñÿ 10a0.Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíî (â ñåòî÷íîì ïðèáëèæåíèè)ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå äàííîé ñèñòåìû ñ ðàç�íûìè äëèíàìè ðåáåð. Ìåòàëëè÷åñêèå ÷àñòèöû èçîá�ðàæåíû ÷åðíûì. Äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòüìåòàëëà â äàííîì ÷èñëåííîì ýêñïåðèìåíòå ïðèíè�ìàëàñü ðàâíîé "m = �1 + 0:5i, ÷òî ïðèáëèæåííîñîîòâåòñòâóåò ñâîéñòâàì ñåðåáðà ïðè äëèíå âîëíû0.33 ìêì. Äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü äèýëåê�òðèêà (áåëûé �îí) "d = 1.Äëÿ ñëó÷àÿ ñèììåòðè÷íîé ñèñòåìû ñóùåñòâó�åò òî÷íîå âûðàæåíèå äëÿ ïðîâîäèìîñòè, à èìåííî,�îðìóëà Äûõíå [8℄. Äëÿ åå ïðèìåíåíèÿ íåîáõîäèìî,÷òîáû ñèñòåìà áûëà ñèììåòðè÷íà îòíîñèòåëüíî ïå�ðåñòàíîâêè ìåòàëëà ñ äèýëåêòðèêîì. Äëÿ ý��åêòèâ�íîé äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè òàêîé ñèñòåìûñïðàâåäëèâî ñîîòíîøåíèå"eff = p"m"d = 0:243 + 1:029i:Äëÿ íàøåãî ñëó÷àÿ ýòî âûðàæåíèå ÿâëÿåòñÿ ïðèáëè�æåííûì, ïîñêîëüêó â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìå ìå�òàëë è äèýëåêòðèê íå ýêâèâàëåíòíû.1104



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 6 (12), 2011 Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå : : :à á
â ã

�èñ. 1. Ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ìåòàëëè-÷åñêèõ ÷àñòèö â äèýëåêòðè÷åñêîé ïîäëîæêå â ñå-òî÷íîì ïðèáëèæåíèè äëÿ ðàçëè÷íûõ äëèí ðåáåð(â åäèíèöàõ ðàäèóñà ÷àñòèö): à � a = 0:5a0; á �a = 0:33a0; â � a = 0:2a0; ã � a = 0:1a0
0 0:1 0:2 0:3 0:4 0:5a=a00:51:01:5Im "eff

�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü ìíèìîé ÷àñòè ý��åêòèâíîéäèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè ñèñòåìû îò äëèíûa ðåáðà ñåòêè (ðàäèóñ ÷àñòèö a0 �èêñèðîâàí)Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåí ðåçóëüòàò ÷èñëåííîãî ìî�äåëèðîâàíèÿ. Âèäíî, ÷òî ý��åêòèâíàÿ äèýëåêòðè÷å�ñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû ñîâïàäàåòñ îöåíêîé ïî �îðìóëå Äûõíå è â ïðåäåëàõ ïîãðåø�íîñòè ñëàáî çàâèñèò îò äëèíû ðåáðà ñåòêè. Äèñïåð�ñèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ìíèìîé ÷àñòè äèýëåêòðè�÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè îïðåäåëÿåòñÿ ðàçìåðîì ñèñòå�ìû.Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ìû ïðèõîäèìê âûâîäó, ÷òî äëÿ êà÷åñòâåííûõ îöåíîê äîñòàòî÷íîïðèíÿòü äëèíó ðåáðà ñåòêè ðàâíîé äèàìåòðó ÷àñ�òèöû. Â äàëüíåéøåì îäíîé ÷àñòèöå áóäåò ñîîòâåò�ñòâîâàòü îäíî ðåáðî ñåòêè. �àçóìååòñÿ, òàêîé ðàñ÷åò

íå ïîçâîëèò èññëåäîâàòü ðàñïðåäåëåíèå ïîëÿ ìåæäó÷àñòèöàìè, ðàñïîëîæåííûìè íà ðàññòîÿíèè, ðàâíîìðåáðó ñåòêè, íî îí ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ïîëå, óñðåä�íåííîå ïî ýòîé îáëàñòè. Äëÿ êà÷åñòâåííîãî èññëå�äîâàíèÿ �Ê� ýòîãî äîñòàòî÷íî. Ïðè ðàññìîòðåíèèêîëëåêòèâíûõ ÿâëåíèé íà êëàñòåðàõ, ñîñòîÿùèõ èçìíîæåñòâà ÷àñòèö, íåòî÷íûé ó÷åò ðàñïðåäåëåíèÿ ïî�ëÿ íà ìàñøòàáàõ, ìåíüøèõ ðàçìåðà îäíîé ÷àñòèöû,òàêæå íå ìîæåò ñóùåñòâåííî èñêàçèòü ðåçóëüòàò, ïî�ñêîëüêó ðàñïðåäåëåíèå ïîëÿ îïðåäåëÿåòñÿ ðåçîíàí�ñîì âñåãî êëàñòåðà (èëè ñîâîêóïíîñòè áëèçêî ðàñïî�ëîæåííûõ êëàñòåðîâ, ñì. ðèñ. 2).Êàê âèäíî èç ïðèâåäåííûõ íà ðèñ. 2 ðåçóëüòà�òîâ, âîçìîæíî èñïîëüçîâàíèå ñåòî÷íîãî ïðèáëèæå�íèÿ ïðè ÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè ïîëåé è òîêîâ âêîìïîçèòàõ ìåòàëë�äèýëåêòðèê. Óðàâíåíèå Ïóàññî�íà â ñåòî÷íîì ïðèáëèæåíèè ýêâèâàëåíòíî ñèñòåìåóðàâíåíèé Xj "ij(�j � �i) =Xj "ijEji; (3)ãäå "ij � äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü ñâÿçåéìåæäó óçëàìè i è j, �i è �j � ïîòåíöèàëû, çàäàí�íûå â óçëàõ ñåòêè, ñóììèðîâàíèå âåäåòñÿ ïî óçëàì,êîòîðûå íåïîñðåäñòâåííî ñâÿçàíû ñ i-ì óçëîì (ñî�ñåäíèå óçëû), Eij = E0aij � ÝÄÑ, E0 � ïðîåêöèÿïîëÿ íà íàïðàâëåíèå ñâÿçè è aij = a � øàã ñåòêè.Â èòîãå ìû ïåðåõîäèì ê ïðåäñòàâëåíèþ êîìïîçèòàâ âèäå ñåòêè èç ïðîâîäèìîñòåé, â êàæäîì èç ðåáåðêîòîðîé ñòîèò ÝÄÑ, ñîîòâåòñòâóþùàÿ âíåøíåìó ïî�ëþ, à òîêè óäîâëåòâîðÿþò óðàâíåíèÿì Êèðõãî�à.Çàâèñèìîñòü ïðîâîäèìîñòè ìåòàëëà îò ÷àñòîòû ìî�äåëèðóåòñÿ �îðìóëîé Äðóäå�m(!) = �i!"m(!)=4�;ãäå "m(!) = "b � (!p=!)21 + i!�=! :Ìû èñïîëüçîâàëè ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ: êîíñòàíòà"b = 5, ïëàçìåííàÿ ÷àñòîòà !p = 9:1 ýÂ, ÷àñòîòàðåëàêñàöèè !� = 0:02 ýÂ. Ýòè çíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâó�þò îïòè÷åñêèì ñâîéñòâàì ñåðåáðà [13; 14℄. �àçâèâàå�ìûé ìåòîä ðàñ÷åòà íå çàâèñèò îò êîíêðåòíûõ çíà÷å�íèé äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè "m(!) ìåòàëëàè ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ ðàñ÷åòà ïåðêîëÿöèîí�íûõ ïëåíîê ëþáîãî ñîñòàâà.Ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî ý��åêòèâíûõ ÷èñëåííûõìåòîäîâ ðàñ÷åòà ïðîâîäèìîñòè ïåðêîëÿöèîííûõ ñè�ñòåì, îäíàêî áîëüøèíñòâî èç íèõ íå ïîçâîëÿåòðàññ÷èòàòü ðàñïðåäåëåíèå ïîëÿ â ñèñòåìå. Ìû èñ�ïîëüçîâàëè ÷èñëåííûé ìåòîä, áàçèðóþùèéñÿ íà5 ÆÝÒÔ, âûï. 6 (12) 1105
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�èñ. 3. Ýëåìåíòàðíûå ïðåîáðàçîâàíèÿ, ïîçâîëÿþùèå óìåíüøèòü ÷èñëî ñâÿçåé â ñèñòåìå â äâà ðàçàìåòîäå ïðîñòðàíñòâåííûõ ïðåîáðàçîâàíèé ðåíîðì�ãðóïïû [4; 6; 15℄, âïåðâûå ïðåäëîæåííûé â ðàáî�òàõ [16; 17℄. ×èñëî âû÷èñëåíèé ïðè ñòàíäàðòíûõ ìå�òîäàõ ðåøåíèÿ ñèñòåìû (3) ðàñòåò êàê L4, ãäå L �ïîïåðå÷íûé ðàçìåð ñèñòåìû. Â èñïîëüçóåìîì íàìèìåòîäå ÷èñëî âû÷èñëåíèé ïðîïîðöèîíàëüíî L2. Åñ�ëè ðàçìåð ñåòêè ñîñòàâëÿåò 103 óçëîâ, òî ÷èñëî âû�÷èñëåíèé â íàøåì ìåòîäå â 106 ìåíüøå, ÷åì ïðè òî÷�íîì ìåòîäå.�àññìîòðèì ýëåìåíò ðåøåòêè, èçîáðàæåííûé íàðèñ. 3à. Òåïåðü ïðåäñòàâèì ýòîò ýëåìåíò â âèäå äâóõìîñòèêîâ Óèòñòîíà, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 3á. �àçó�ìååòñÿ, äàííûé øàã íå ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì ïðåîáðà�çîâàíèåì, íî äàëüíåéøèå ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òîòàêîå ïðåîáðàçîâàíèå ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü õîðîøååïðèáëèæåíèå òî÷íîãî ðàñ÷åòà. Çàïèøåì óðàâíåíèÿÊèðõãî�à äëÿ êàæäîãî ìîñòèêà è íàéäåì ñîîòâåò�ñòâóþùèå èì èìïåäàíñ è ÝÄÑ. Ñëåäóþùèì øàãîìçàìåíèì íà÷àëüíûé ýëåìåíò, ñîñòîÿùèé èç äâóõ ñâÿ�çåé â êàæäîì íàïðàâëåíèè, îäíîé ñâÿçüþ â êàæäîìíàïðàâëåíèè (ðèñ. 3â). Òàêèì îáðàçîì, ìû ïîëó÷à�åì ïðàâèëî, êîòîðîå ýëåìåíòó 2 � 2 ñòàâèò â ñîîò�âåòñòâèå ýëåìåíò 1 � 1. Ñ ïîìîùüþ íåñêîëüêèõ òà�êèõ øàãîâ ìîäåëèðóåìóþ ñåòêó èç ïðîâîäèìîñòåéìîæíî ñâåñòè ê ýëåìåíòàðíîé ñèñòåìå, ñîñòîÿùåéèç îäíîé ñâÿçè â êàæäîì íàïðàâëåíèè. Òåì ñàìûììû ïîëó÷àåì ý��åêòèâíóþ ïðîâîäèìîñòü ïåðêîëÿ�öèîííîé ñèñòåìû. Âûïîëíåíèå îáðàòíûõ ïðåîáðàçî�âàíèé ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü ëîêàëüíûå òîêè. Ñòîèòîòìåòèòü, ÷òî ïðè ïåðåõîäå îò ñåòêè ê äâóì ìîñòè�êàì Óèòñòîíà âîñüìè ðåáðàì ñåòêè ñòàâèòñÿ â ñîîò�âåòñòâèå äåñÿòü ðåáåð ìîñòèêîâ Óèòñòîíà. Ïîýòîìóïðè îáðàòíîì ïðåîáðàçîâàíèè äëÿ ðåáðà E (ðèñ. 3à)íåîáõîäèìî âûáðàòü âåðòèêàëüíûé èëè ãîðèçîíòàëü�íûé ìîñòèê Óèòñòîíà äëÿ îïðåäåëåíèÿ òîêà. Ìû îò�äàâàëè ïðåäïî÷òåíèå ìîñòèêó, ëåæàùåìó â íàïðàâ�

ëåíèè ýòîãî ðåáðà, ò. å. â äàííîì ñëó÷àå ãîðèçîíòàëü�íîìó ìîñòèêó (ðèñ. 3á ). Ñîîòâåòñòâåííî äëÿ ðåáðàD ìû âûáðàëè âåðòèêàëüíûé ìîñòèê.Òî÷íîñòü ìåòîäà ïðåîáðàçîâàíèé ðåíîðìãðóïïûáûëà ïðîâåðåíà íåñêîëüêèìè ñïîñîáàìè. Ìû ïðîâå�ëè ðàñ÷åò ý��åêòèâíîé ïðîâîäèìîñòè äâóìåðíîé ñè�ñòåìû íà ïîðîãå ïðîòåêàíèÿ è ñðàâíèëè ðåçóëüòàò ñ�îðìóëîé Äûõíå [12℄. �àñõîæäåíèå ñîñòàâèëî ìåíåå1%, ÷òî íå óäèâèòåëüíî, ïîñêîëüêó ðåíîðìãðóïïàñîõðàíÿåò ñàìîäóàëüíîñòü ñèñòåìû. Êðîìå òîãî, áû�ëè ðàññ÷èòàíû êðèòè÷åñêèå èíäåêñû t è s äëÿ ïðîâî�äèìîñòè è äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè [18; 19℄:� / (p� p
)t; " / jp� p
j�s;ãäå p
 � ïîðîã ïðîòåêàíèÿ â ðàññìàòðèâàåìîé äâó�ìåðíîé ñèñòåìå. Ìû ïîëó÷èëè êðèòè÷åñêèå èíäåêñûs � t � 1:23. Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ êðèòè÷åñêèõ èí�äåêñîâ áëèçêè ê âåëè÷èíàì s � t � 1:33, èçâåñòíûìèç ïåðêîëÿöèîííîé òåîðèè [18℄ è ê ðåçóëüòàòàì ÷èñ�ëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [20�22℄. Ýòî åùå ðàç ñâèäå�òåëüñòâóåò î äîñòàòî÷íîé äëÿ êà÷åñòâåííûõ îöåíîêòî÷íîñòè ðàññìàòðèâàåìîãî ìåòîäà ðàñ÷åòà.Ïåðåéäåì òåïåðü ê ðàñ÷åòó ñèãíàëà êîìáèíàöè�îííîãî ðàññåÿíèÿ. Ìû ðàññìàòðèâàëè ïðîñòåéøèéñëó÷àé, êîãäà èññëåäóåìûå ìîëåêóëû ðàñïðåäåëåíûðàâíîìåðíî â ñèñòåìå è îáëàäàþò öåíòðîì ñèììåò�ðèè (èçëó÷åíèå èçîòðîïíî ïî íàïðàâëåíèþ). Êîí�öåíòðàöèÿ ìîëåêóë òàêîâà, ÷òî ìîæíî ïðåíåáðå÷üïðÿìûì âçàèìîäåéñòâèåì ðàçëè÷íûõ ìîëåêóë. Íàøìåòîä ðàñ÷åòà ïîëåé ïîçâîëÿåò ó÷åñòü ïðîèçâîëüíîåðàñïðåäåëåíèå ìîëåêóë ïî ïîâåðõíîñòè ïëåíêè, åñëèâ ýòîì åñòü íåîáõîäèìîñòü. Êðîìå òîãî, âîçìîæíîèññëåäîâàòü �Ê� íà ìîëåêóëàõ ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâè �îðì.Êîìáèíàöèîííîå ðàññåÿíèå � ýòî ÿâëåíèåíåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íà ìîëåêóëå, êîòîðîå ïðî�1106



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 6 (12), 2011 Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå : : :èñõîäèò ñî ñìåùåíèåì ÷àñòîòû íà âåëè÷èíó !S ,êîòîðàÿ íàçûâàåòñÿ ñäâèãîì Ñòîêñà è ñîîòâåòñòâóåòõàðàêòåðíîé ÷àñòîòå êîëåáàíèé ìîëåêóëû [23℄. Ïîíàáîðó òàêèõ ÷àñòîò ìîæíî èäåíòè�èöèðîâàòüèññëåäóåìóþ ìîëåêóëó. Àìïëèòóäà ðàññåÿííîãîïîëÿ íà ÷àñòîòå !�!S ïðîïîðöèîíàëüíà àìïëèòóäåëîêàëüíîãî ïîëÿ íà ÷àñòîòå !, êîòîðîå íåïîñðåä�ñòâåííî âîçäåéñòâóåò íà ìîëåêóëó. Èñòî÷íèêèêîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ (ìîëåêóëû) èçëó÷à�þò íåêîãåðåíòíî. Êàæäàÿ ìîëåêóëà èçëó÷àåò íà÷àñòîòå !�!S ñî ñëó÷àéíûì ñäâèãîì �àç. Ñëåäîâà�òåëüíî, èññëåäóåìàÿ ìîëåêóëà íà ÷àñòîòå !�!S ïîäâîçäåéñòâèåì ïîëÿ E(!; r) ñîçäàåò ñòîêñîâî ïîëåES(! � !S ; r) = �S(r)E(!; r);ãäå �S(r) � ïîëÿðèçóåìîñòü ìîëåêóëû, êîòîðàÿ ÿâ�ëÿåòñÿ êîìïëåêñíîé âåëè÷èíîé, ïîñêîëüêó èçëó÷å�íèå ïðîèñõîäèò ñî ñäâèãîì �àç.Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ðàñ÷åòà óñèëåíèÿ êîìáèíà�öèîííîãî ðàññåÿíèÿ ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ èçëî�æåííûì âûøå ìåòîäîì ðàñ÷åòà ëîêàëüíûõ ïîëåé.Äëÿ ýòîãî ìû ðàññ÷èòûâàåì ðàñïðåäåëåíèå ëîêàëü�íûõ ïîëåé, êîòîðûå âîçáóæäàþòñÿ â ñèñòåìå ïàäà�þùèì ñâåòîì íà ÷àñòîòå !. Çàòåì, ñ ó÷åòîì ðàñ�ïðåäåëåíèÿ ìîëåêóë, çàäàåì ÝÄÑ â êàæäîì ðåáðåñåòêè, ïðîïîðöèîíàëüíîé ïî àìïëèòóäå ëîêàëüíîìóïîëþ ñî ñëó÷àéíîé �àçîé. Î÷åâèäíî, ÷òî ðàñïîëî�æåíèå ìåòàëëè÷åñêèõ ÷àñòèö íå ìåíÿåòñÿ. Ïîñêîëü�êó ÷àñòîòà èçìåíèëàñü, èçìåíÿåòñÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿïðîíèöàåìîñòü ìåòàëëà. Ýòî âàæíî, ïîòîìó ÷òî äà�æå íåáîëüøèå èçìåíåíèÿ ïðèâîäÿò ê ïåðåðàñïðåäå�ëåíèþ ïîëåé. Ê ýòîé ñèñòåìå ïðèìåíÿåì îïèñàííûéâûøå àëãîðèòì ðàñ÷åòà ëîêàëüíûõ ïîëåé. Òàêèì îá�ðàçîì, íàõîäèì ðàñïðåäåëåíèå ïîëÿ �Ê� è èíäóöè�ðîâàííûå ýòèì ïîëåì òîêè. Èçëó÷åíèå òîêîâ êîìáè�íàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ â äàëüíåé çîíå ÿâëÿåòñÿ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîé âåëè÷èíîé, êîòîðàÿ èíàçûâàåòñÿ �Ê�. Êðîìå òàêîãî òðàäèöèîííîãî ïîä�õîäà, ñîâðåìåííàÿ ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ �èçèêà ïîç�âîëÿåò íåïîñðåäñòâåííî íàáëþäàòü ëîêàëüíîå ïîëå�Ê� ìåòîäàìè áëèæíåïîëüíîé ìèêðîñêîïèè.3. ÈÍÒÅÍÑÈÂÍÎÑÒÜ �È�ÀÍÒÑÊÎ�ÎÊÎÌÁÈÍÀÖÈÎÍÍÎ�Î �ÀÑÑÅßÍÈßÌû ïîêàçàëè, êàê ìîæíî íàéòè ïîëå �Ê�. Èñ�ñëåäóåì òåïåðü �Ê� â äàëüíåé çîíå. Äëÿ ýòîãî ðàñ�ñìîòðèì îòêëèê ñèñòåìû íà âíåøíåå ïîëå. Ïîñêîëü�êó äëèíà âîëíû âíåøíåãî ïîëÿ çíà÷èòåëüíî áîëüøåëþáîãî õàðàêòåðíîãî ðàçìåðà ñèñòåìû, ìîæíî ïðå�íåáðå÷ü ý��åêòàìè çàïàçäûâàíèÿ. Äëÿ äàëüíåéøå�ãî ðàññìîòðåíèÿ ïîíàäîáèòñÿ ìàòðèöà íåëîêàëüíîé

ïðîâîäèìîñòè � [6℄. Îíà îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèìîáðàçîì:j(!; r2) = Z �(!; r2; r1)E0(!; r1) dr1; (4)ãäå E0(!; r1) � ïîëå, ïðèëîæåííîå â òî÷êå r1, àj(!; r2) � òîê, èíäóöèðîâàííûé ýòèì ïîëåì â òî÷êår2, ! � ÷àñòîòà ïîëÿ èëè òîêà. Ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî íåëîêàëüíàÿ ñâÿçü ýëåêòðè÷åñêîãî òîêà ñ ïðèëî�æåííûì ïîëåì îïðåäåëÿåòñÿ íåîäíîðîäíîñòüþ âíó�òðåííåãî ïîëÿ è íèêàê íå ñâÿçàíà ñ ý��åêòàìè çà�ïàçäûâàíèÿ è ïðîñòðàíñòâåííîé äèñïåðñèè. Óðàâíå�íèå (4) îñòàåòñÿ âåðíûì äàæå ïðè ! = 0.Ìàòðèöà íåëîêàëüíîé ïðîâîäèìîñòè �(!; r2; r1)âûðàæàåòñÿ ÷åðåç �óíêöèþ �ðèíà G(!; r2; r1) óðàâ�íåíèÿ íåïðåðûâíîñòèr [�(!; r2)rG(!; r2; r1)℄ = Æ(r2 � r1);à èìåííî,�(!; r2; r1) = �(r2)�(r2)rr2rr1G(!; r2; r1): (5)Òîãäà, ó÷èòûâàÿ âûðàæåíèå (4), äëÿ ëîêàëüíîãîýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ ïîëó÷àåìE(!; r2) = ��1(!; r2) Z �(!; r2; r1)E0(!; r2) dr1: (6)Ñëåäîâàòåëüíî, íà èññëåäóåìûå ìîëåêóëû âîçäåé�ñòâóåò ëîêàëüíîå ïîëå E(!; r2). Ýòè ìîëåêóëû âñâîþ î÷åðåäü ãåíåðèðóþò ïîëå �Ê� (ñòîêñîâî ïîëå)ES(! � !S; r2) = �S(r2)E(!; r2);÷àñòîòà êîòîðîãî îòëè÷àåòñÿ îò ÷àñòîòû âíåøíåãîïîëÿ íà âåëè÷èíó ñòîêñîâà ñäâèãà !S . Ñòîêñîâî ïî�ëå âûçûâàåò ëîêàëüíûå òîêèj(! � !S ; r3) == Z �(! � !S ; r3; r2)ES(! � !S; r2) dr2: (7)Èíòåíñèâíîñòü I ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíû, ðàñ�ñåÿííîé ëþáîé íåîäíîðîäíîé ñèñòåìîé, ïðîïîðöèî�íàëüíà �ëóêòóàöèÿì òîêà â ñèñòåìå. Â ðàññìàòðèâà�åìîì ñëó÷àå ïðîñòðàíñòâåííûé ìàñøòàá l �ëóêòóà�öèé òîêà ìíîãî ìåíüøå äëèíû âîëíû, l� �:I / **����Z [j(! � !S ; r)� hj(! � !S)i℄ dr����2++ ; (8)ãäå èíòåãðèðîâàíèå âåäåòñÿ ïî âñåé ñèñòåìå, à hh: : : iiîçíà÷àåò óñðåäíåíèå ïî àíñàìáëþ ñëó÷àéíûõ �àç,1107 5*



Ñ. Î. Áîÿðèíöåâ, À. Ê. Ñàðû÷åâ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 6 (12), 2011÷òî ýêâèâàëåíòíî óñðåäíåíèþ ïî âðåìåíè; â äàí�íîì ñëó÷àå ýòî � óñðåäíåíèå ïî ñëó÷àéíûì �à�çàì íåêîãåðåíòíûõ ñòîêñîâûõ ïîëåé. Ïîýòîìó ñðåä�íÿÿ ïëîòíîñòü òîêà íà ÷àñòîòå ! � !S ðàâíà íóëþ,hhj(!�!S)ii = 0. Òîãäà äëÿ èíòåíñèâíîñòè ïîëó÷àåìâûðàæåíèåI / Z hh���(! � !S; r3; r2)�S(r2)E�(!; r2)�� ���
(! � !S ; r5; r4)��S(r4)E�
(!; r4)ii �� dr2dr3dr4dr5; (9)ãäå íèæíèå ãðå÷åñêèå èíäåêñû îáîçíà÷àþò êîìïî�íåíòû äâóìåðíûõ âåêòîðîâ (�; �; 
 = 1; 2). Ïîñêîëü�êó �àçà êîìáèíàöèîííîãî èçëó÷åíèÿ ñâÿçàíà ñ ïî�ãëîùåíèåì êâàíòà êîëåáàíèé ìîëåêóëû, ìîæíî äëÿïðîñòîòû ñ÷èòàòü, ÷òî êîìáèíàöèîííîå èçëó÷åíèåðàçíûõ ìîëåêóë íå êîððåëèðóåò [23℄. Ñëåäîâàòåëü�íî, ïðè óñðåäíåíèè ïî âðåìåíè ïîëó÷àåìhh�S(r2)��S(r4)ii = j�S(r2)j2Æ(r2 � r4): (10)Òîãäà äëÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿííîãî ñèãíàëà èìå�åìI / Z j�S(r2)j2Æ�����(! � !S ; r3; r2)E�(!; r2)�� ���
(! � !S ; r5; r2)E�
(!; r2)iidr2dr3dr5; (11)ãäå ñèìâîë Êðîíåêåðà Æ�� ââîäèòñÿ, ÷òîáû óïðî�ñòèòü ñëåäóþùèå íèæå ïðåîáðàçîâàíèÿ.Ïîñêîëüêó íàøà ñèñòåìà ñ ìàêðîñêîïè÷åñêîéòî÷êè çðåíèÿ îäíîðîäíà è ìîëåêóëû öåíòðîñèììåò�ðè÷íû, ðàññåÿííàÿ ýëåêòðîìàãíèòíàÿ âîëíà íå çà�âèñèò îò ïîëÿðèçàöèè âíåøíåãî ïîëÿ. Ýòî çíà÷èò,÷òî óñðåäíåíèå âûðàæåíèÿ (11) ïî âñåì íàïðàâëå�íèÿì âíåøíåãî ïîëÿ E0 íå èçìåíèò çíà÷åíèÿ èíòåí�ñèâíîñòè. Ñëåäîâàòåëüíî, ìû ìîæåì çàìåíèòü ïðî�èçâåäåíèå E�(!; r2)E�
(!; r2) â èíòåãðàëå â (11) íàjE(!; r2)j2Æ�
=2 áåç èçìåíåíèÿ êîíå÷íîãî ðåçóëüòàòà.Ìû òàêæå ìîæåì çàìåíèòü ñèìâîë Êðîíåêåðà Æ�� âýòîì âûðàæåíèè íà 2E0;�E�0;�=jE0j2. Íàïîìíèì, ÷òîâ äàííûé ìîìåíò ìû ðàññìàòðèâàåì äâóìåðíóþ ñè�ñòåìó, òàê ÷òî Æ�� = 2. Â ïðîèçâîëüíîì ñëó÷àå âìå�ñòî äâîéêè â óêàçàííûõ çàìåíàõ �èãóðèðóåò ðàçìåð�íîñòü d ïðîñòðàíñòâà. Ïðîâåäÿ ýòè çàìåíû, ïîëó÷à�åì:I / 1jE0j2 Z j�S(r2)j2E0;����(! � !S ; r3; r2)��E�0;�����(! � !S ; r5; r2)jE(!; r2)j2dr2dr3dr5; (12)ãäå ïîäðàçóìåâàåòñÿ óñðåäíåíèå ïî âñåì íàïðàâëå�íèÿì âíåøíåãî ïîëÿ E0.

Äëÿ äàëüíåéøåãî óïðîùåíèÿ èíòåãðàëà (11) çà�ìåòèì, ÷òî íåëîêàëüíàÿ ïðîâîäèìîñòü íå çàâèñèò îòîðèåíòàöèè âíåøíåãî ïîëÿ, òàê êàê ÿâëÿåòñÿ âíó�òðåííåé õàðàêòåðèñòèêîé ïåðêîëÿöèîííîé ñèñòåìû.Ó÷òåì, ÷òî íåëîêàëüíàÿ ïðîâîäèìîñòü � ýòî ñèì�ìåòðè÷íûé îïåðàòîð, ÷òî ñëåäóåò èç îïðåäåëåíèÿ(5). Ïîýòîìó ìû ìîæåì ïðîèíòåãðèðîâàòü ïðîèçâå�äåíèå E0;����(!�!S ; r3; r2) ïî êîîðäèíàòå r3. Â ðå�çóëüòàòå ïîëó÷èìZ E0;����(! � !S; r3; r2) dr3 == �(! � !S ; r2)E�(! � !S ; r2); (13)ãäå E�(!�!S; r2) ñîîòâåòñòâóåò ëîêàëüíîìó ïîëþ âíàøåé ñèñòåìå, âûçâàííîìó îäíîðîäíîé ýëåêòðîìàã�íèòíîé âîëíû ñ ÷àñòîòîé !�!S; �(!�!S ; r2) � êîì�ïëåêñíàÿ ïðîâîäèìîñòü (íàçûâàåìàÿ èíîãäà êîíäàê�òàíñîì) ïåðêîëÿöèîííîé ñèñòåìû â òî÷êå r2. Òî÷íîòàêæå âû÷èñëÿåòñÿ èíòåãðàëZ E�0;�����(! � !S ; r5; r2) dr5 == ��(! � !S; r2)E��(! � !S; r2): (14)Ïîäñòàâëÿÿ ýòè ðåçóëüòàòû â âûðàæåíèå (12), ïîëó�÷àåìI / 1jE0j2 Z j�S(r)j2 j�(! � !S ; r)j2 �� jE(! � !S ; r)j2 jE(!; r)j2 dr; (15)ãäå E(!; r) � ëîêàëüíîå ïîëå â ðàññìàòðèâàåìîé ñè�ñòåìå, íà êîòîðóþ äåéñòâóåò âíåøíåå ïîëå E0, îñ�öèëëèðóþùåå ñ ÷àñòîòîé !, E(! � !S; r) � ëîêàëü�íîå ïîëå â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìå, íà êîòîðóþäåéñòâóåò âíåøíåå ïîëå E0, îñöèëëèðóþùåå ñ ÷àñòî�òîé ! � !S . Ìû ïðèõîäèì ê âàæíîìó âûâîäó: �Ê�ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ ðàñïðåäåëåíèåì èíòåíñèâ�íîñòè ëîêàëüíûõ ýëåêòðè÷åñêèõ ïîëåé. Ýòîò ðåçóëü�òàò íå òîëüêî âàæåí ñ òåîðåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ,íî è ïîçâîëÿåò îòíîñèòåëüíî ëåãêî îïðåäåëÿòü èí�òåíñèâíîñòü �Ê� â êîìïüþòåðíîì ýêñïåðèìåíòå.�àññ÷èòàåì òåïåðü èíòåíñèâíîñòü èçëó÷åíèÿ âîòñóòñòâèå ìåòàëëè÷åñêèõ ÷àñòèö. Äðóãèìè ñëîâà�ìè, ìû ïðåäïîëàãàåì, ÷òî íåïîñðåäñòâåííî íà äè�ýëåêòðè÷åñêóþ ïîäëîæêó íàíåñåíû èññëåäóåìûå ìî�ëåêóëû, íà êîòîðûõ ïðîèñõîäèò êîìáèíàöèîííîåðàññåÿíèå. Â îòñóòñòâèå ìåòàëëè÷åñêèõ íàíî÷àñòèöëîêàëüíîå ïîëå íå áóäåò �ëóêòóèðîâàòü, ñëåäîâà�òåëüíî, íå áóäåò íèêàêîãî óñèëåíèÿ è èíòåíñèâíîñòüðàññåÿíèÿ îöåíèâàåòñÿ êàê1108



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 6 (12), 2011 Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå : : :
4

2

0

50

100 0

50

100

I ⋅ 10−4

а

x

y

4

2

0

50

100 0

50

100

I ⋅ 10−4

б

x

y

4

2

0

50

100 0

50

100

I ⋅ 10−4

в

x

y

4

2

0

50

100 0

50

100

I ⋅ 10−4

г

x

y�èñ. 4. �àñïðåäåëåíèå ëîêàëüíûõ ïîëåé, èíäóöèðîâàííûõ â ñåðåáðÿíîé ïëåíêå ïàäàþùåé ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíîéñ ÷àñòîòîé ! = 1 ýÂ (à), 1:01 ýÂ (á ), 1:02 ýÂ (â), 1:5 ýÂ (ã). Êîíöåíòðàöèÿ ìåòàëëà p = 0:5; àìïëèòóäà ïàäàþùåéâîëíû ïðèíÿòà ðàâíîé åäèíèöå, E0 = 1; åäèíèöà ïðîñòðàíñòâåííîãî ìàñøòàáà ñîîòâåòñòâóåò ðàçìåðó ÷àñòèöû aI0 / Z j�dj2j�S(r)j2jE0j2dr == j�dj2hj�S j2ijE0j2S; (16)ãäå S � ïëîùàäü ïîäëîæêè, �d � åå ïðîâîäèìîñòü,à h: : : i � óñðåäíåíèå ïî ïëåíêå.Äîïóñòèì äëÿ ïðîñòîòû, ÷òî èññëåäóåìûå ìîëå�êóëû ðàñïðåäåëåíû ðàâíîìåðíî ïî ïîäëîæêå. Òî�ãäà äëÿ êîý��èöèåíòà óñèëåíèÿ G êîìáèíàöèîííî�ãî ðàññåÿíèÿ íà ïåðêîëÿöèîííîé ñèñòåìå ïîëó÷èìñëåäóþùåå âûðàæåíèå:G = II0 == hj�(! � !S ; r)j2jE(! � !S; r)j2jE(!; r)j2ij�dj2jE0j4 == hj"(! � !S ; r)j2jE(! � !S ; r)j2jE(!; r)j2ij"dj2jE0j4 ; (17)ãäå �(! � !S ; r) � ëîêàëüíûé êîíäàêòàíñ,"(! � !S ; r) � ëîêàëüíàÿ êîìïëåêñíàÿ äèýëåêò-ðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü ïåðêîëÿöèîííîé ñèñòåìûíà ÷àñòîòå ! � !S .Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî äàííîå âûðàæåíèå ïîëó÷å�íî íåçàâèñèìî îò ðàçìåðíîñòè ñèñòåìû è åå ìîð�î�

ëîãèè; ãëàâíîå, ÷òîáû èññëåäóåìûé êîìïîçèò áûëìàêðîñêîïè÷åñêè îäíîðîäåí, à ðàçìåð ìèêðîñêîïè�÷åñêèõ íåîäíîðîäíîñòåé áûë ìàë ïî ñðàâíåíèþ ñäëèíîé âîëíû. Ìû èñïîëüçóåì óðàâíåíèå (17) äëÿ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ �Ê� â ïåðêîëÿöèîííûõïëåíêàõ ìåòàëë�äèýëåêòðèê.4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ×ÈÑËÅÍÍÎ�ÎÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈßÍà ðèñ. 4 èçîáðàæåíî ðàñïðåäåëåíèå èíòåíñèâ�íîñòè I ëîêàëüíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ E(!; r),âîçáóæäàåìîãî ïàäàþùèì ñâåòîì íà ÷àñòîòå ! âïåðêîëÿöèîííîé ïëåíêå èç ñåðåáðà. Ïîëàãàåì, ÷òîïåðêîëÿöèîííàÿ ñèñòåìà íàõîäèòñÿ íà ïîðîãå ïðî�òåêàíèÿ, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò êîíöåíòðàöèè ìåòàëëàp = p
 = 0:5. Âèäíî, ÷òî ëîêàëüíîå ïîëå äåéñòâè�òåëüíî ñèëüíî �ëóêòóèðóåò. Ìàêñèìàëüíàÿ àìïëè�òóäà ïîëÿ E(!; r) íà ÷åòûðå ïîðÿäêà ïðåâûøàåò àì�ïëèòóäó âîçáóæäàþùåãî ïîëÿ, êîòîðàÿ âûáðàíà ðàâ�íîé åäèíèöå, E0 = 1. Êðîìå òîãî, âèäíî, ÷òî ïðèèçìåíåíèè ÷àñòîòû ïîëîæåíèÿ ðåçîíàíñíûõ ïèêîâèçìåíÿþòñÿ. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî äëÿ êëàñòåðà,1109
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y�èñ. 5. �àñïðåäåëåíèÿ ïîëåé �Ê� íà ÷àñòîòàõ !�!S = 1 ýÂ (à), 1:01 ýÂ (á ), 1:02 ýÂ (â), 1:2 ýÂ (ã), âîçáóæäåííûõâ ñåðåáðÿíîé ïëåíêå ïàäàþùåé ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíîé ñ ÷àñòîòîé ! = 1 ýÂ (ñòîêñîâ ñäâèã îòðèöàòåëåí)ñîñòîÿùåãî èç ìíîæåñòâà ÷àñòèö, ñóùåñòâóåò íàáîððåçîíàíñíûõ ÷àñòîò, ïðè÷åì ðåçîíàíñû èìåþò ðàç�ëè÷íîå ïîëîæåíèå.Ïðîñòðàíñòâåííûé ðàçìåð ìàêñèìóìîâ ëîêàëü�íîãî ïîëÿ, êîòîðûå íàçûâàþò ãîðÿ÷èìè òî÷êàìè,ìíîãî ìåíüøå ðàçìåðà ñèñòåìû. Äëÿ êàæäîé ÷àñ�òîòû ñóùåñòâóåò ñâîé íàáîð ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòå�ðîâ, êîòîðûå ðåçîíèðóþò íà äàííîé ÷àñòîòå. Ýëåê�òðè÷åñêîå ïîëå äîñòèãàåò ñâîèõ ìàêñèìóìîâ â ïðîìå�æóòêàõ ìåæäó ðåçîíàíñíûìè êëàñòåðàìè. Äðóãèìèñëîâàìè, ïîëå ìàêñèìàëüíî â òî÷êàõ íàèáîëüøåãîñáëèæåíèÿ êëàñòåðîâ. Â íàøåé ìîäåëè ýòî ñîîòâåò�ñòâóåò äèýëåêòðè÷åñêîìó ðåáðó, ðàçäåëÿþùåìó äâàìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðà. Âìåñòå ñ òåì, òùàòåëüíûéàíàëèç êîí�èãóðàöèé ëîêàëüíîãî ïîëÿ (ñì. ðèñ. 4)ïîêàçûâàåò, ÷òî òèïè÷íàÿ ïëîùàäü ãîðÿ÷åé òî÷êèñîñòàâëÿåò ïîðÿäêà äåñÿòè ðàçìåðîâ ìåòàëëè÷åñêèõ÷àñòèö, ò. å. äåñÿòè ðåáåð ñåòêè. Ïëîùàäü ïëåíêè,ïðèõîäÿùàÿñÿ íà îäíó ãîðÿ÷óþ òî÷êó, äîñòèãàåò ñî�òåí ðåáåð ñåòêè. Íà ðèñ. 4 èçîáðàæåíû 10�20 ãîðÿ�÷èõ òî÷åê, â òî âðåìÿ êàê ÷èñëî ñâÿçåé, ò. å. ñóì�ìàðíîå ÷èñëî ÷àñòèö, ñîñòàâëÿåò 2 �104. Òàêèì îáðà�çîì, ïëàçìîííûé ðåçîíàíñ â ïåðêîëÿöèîííûõ ïëåí�êàõ ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê êîëëåêòèâíûé ý���åêò. Êîëëåêòèâíûé õàðàêòåð ïëàçìîííîãî ðåçîíàí�ñà ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü ñåòî÷íûå ìîäåëè äëÿ êà�÷åñòâåííûõ îöåíîê.

Êàê áûëî îïèñàíî âûøå, ïîëå E(!; r) âîçäåéñòâó�åò íà èññëåäóåìûå ìîëåêóëû. Îíè, â ñâîþ î÷åðåäü,ñîçäàþò ïîëå íà ÷àñòîòå ! � !S, êîòîðîå âîçáóæäà�åò òîêè è ïîëÿ â ñèñòåìå. �åçóëüòàò ìîäåëèðîâàíèÿäàííûõ ïîëåé ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 5. Âèäíî, ÷òî èí�òåíñèâíîñòü ïîëÿ �Ê� â ñòî ðàç áîëüøå èíòåíñèâíî�ñòè ëîêàëüíûõ ïîëåé è íà øåñòü ïîðÿäêîâ ïðåâûøà�åò èíòåíñèâíîñòü ïàäàþùåãî ïîëÿ. Õàðàêòåðíî, ÷òîïèêè ïîëÿ �Ê� ðàñïîëîæåíû äàëüøå äðóã îò äðó�ãà, ÷åì ïèêè ëîêàëüíîãî ïîëÿ. Ñòîèò çàìåòèòü, ÷òîïðè óâåëè÷åíèè ñòîêñîâà ñäâèãà ïèêè ïîëÿ �Ê� ðåç�êî óìåíüøàþòñÿ. Êàê áûëî ïîêàçàíî ðàíåå, ïðè èç�ìåíåíèè ÷àñòîòû îïîðíîé âîëíû ðåçîíàíñû â ñèñòå�ìå èìåþò ðàçëè÷íîå ïîëîæåíèå. Òîãäà ïîíÿòíî, ÷òîïðè íóëåâîì ñòîêñîâîì ñäâèãå ðåçîíàíñû íà îïîð�íîé ÷àñòîòå è íà ñòîêñîâîé ÷àñòîòå áëèçêè äðóã êäðóãó. Êîãäà ñòîêñîâ ñäâèã îòëè÷åí îò íóëÿ, ðåçî�íàíñû óæå íå íàêëàäûâàþòñÿ äðóã íà äðóãà. Ïîëÿ�Ê� êà÷åñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò ïîëåé ëîêàëèçîâàí�íûõ ïëàçìîíîâ.Åñëè èçâåñòíî ðàñïðåäåëåíèå ïîëÿ �Ê�, ò. å. ðàñ�ïðåäåëåíèå âòîðè÷íîãî ïîëÿ íà ÷àñòîòå ! � !Sêîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ, òî ìîæåò áûòü íàé�äåí êîý��èöèåíò óñèëåíèÿ êîìáèíàöèîííîãî ðàñ�ñåÿíèÿ. �åçóëüòàò ðàñ÷åòà êîý��èöèåíòà óñèëåíèÿ�Ê� ïðåäñòàâëåí â âèäå ïîâåðõíîñòè â òðåõìåðíîìïðîñòðàíñòâå íà ðèñ. 6. Êîý��èöèåíò óñèëåíèÿ äåé�1110
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�èñ. 6. Çàâèñèìîñòü êîý��èöèåíòà óñèëåíèÿ êîì-áèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ îò îïîðíîé ÷àñòîòû ! è îòñòîêñîâà ñäâèãà !S

0:1 0:2�0:2 �0:1 !s; ýÂ123
4GR � 10�6

0�èñ. 7. Çàâèñèìîñòü êîý��èöèåíòà óñèëåíèÿ îòñòîêñîâà ñäâèãà ÷àñòîòû ïðè îïîðíîé ÷àñòîòå! = 1:2 ýÂñòâèòåëüíî ïðèíèìàåò ãèãàíòñêèå çíà÷åíèÿ. Âèäíî,÷òî íà êàæäîé ÷àñòîòå êîý��èöèåíò óñèëåíèÿ èìå�åò ÿâíûé ìàêñèìóì â îòñóòñòâèå ñòîêñîâà ñäâèãà.Õàðàêòåðíî, ÷òî ìàêñèìóì ñòàíîâèòñÿ âñå ìåíåå âû�ðàæåííûì ñ óìåíüøåíèåì ÷àñòîòû.�àññìîòðèì òàêæå çàâèñèìîñòü êîý��èöèåíòàóñèëåíèÿ îò ñòîêñîâà ñäâèãà íà �èêñèðîâàííîé ÷àñ�òîòå, íàïðèìåð ïðè ! = 1:2 ýÂ. Äàííàÿ çàâèñèìîñòüïðèâåäåíà íà ðèñ. 7. Âèäíî, ÷òî, êàê è ïðåäïîëàãà�ëîñü, îíà íîñèò ðåçîíàíñíûé õàðàêòåð. Åñëè îáðà�òèòüñÿ ê �îðìóëå äëÿ êîý��èöèåíòà óñèëåíèÿ, òîñòàíîâèòñÿ ÿñíî, ÷òî â ðåçîíàíñíîì ñëó÷àå êîý��è�öèåíò óñèëåíèÿGR ïðîïîðöèîíàëåí hjEj4i. Â ñëó÷àå,êîãäà âåëè÷èíà !S âåëèêà, ò. å. ïîëÿ E(!) è E(!S)èìåþò ïèêè íàïðÿæåííîñòè ïîëÿ â ðàçíûõ ìåñòàõñèñòåìû, óñèëåíèå ñòàíîâèòñÿ ïðîïîðöèîíàëüíûì

0 0:1 0:2�0:2 �0:1 !s; ýÂ
GR=Gmax

0:20:40:60:81:0

�èñ. 8. Íîðìèðîâàííûå çàâèñèìîñòè êîý��èöèåí-òà óñèëåíèÿ îò ñòîêñîâà ñäâèãà ïðè îïîðíûõ ÷à-ñòîòàõ: 1:8 ýÂ, � = 700 íì (êðèâàÿ 1 ) è 3:1 ýÂ,� = 400 íì (êðèâàÿ 2 )ïðîèçâåäåíèþ hjE(!)j2ihjE(!S)j2i, ÷òî â íåñêîëüêîðàç ìåíüøå ðåçîíàíñíûõ çíà÷åíèé.Èññëåäóåì, êàê ìåíÿåòñÿ çàâèñèìîñòü êîý��èöè�åíòà óñèëåíèÿ êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ, êîòîðàÿèçîáðàæåíà íà ðèñ. 7, ïðè èçìåíåíèè îïîðíîé ÷àñòî�òû. Äëÿ ýòîãî íîðìèðóåì äàííóþ çàâèñèìîñòü òàê,÷òîáû çíà÷åíèå â òî÷êå !S = 0 áûëî ðàâíî åäèíè�öå, è ïîñòðîèì åå äëÿ äâóõ îïîðíûõ ÷àñòîò, 1.8 ýÂ(� = 700 íì) è 3.1 ýÂ (� = 400 íì). Îíè èçîáðàæå�íû íà ðèñ. 8. Èíòåðåñíî çàìåòèòü, ÷òî øèðèíà ðå�çîíàíñíîãî ïèêà ñëàáî çàâèñèò îò îïîðíîé ÷àñòîòû.Íàì ïðåäñòàâëÿåòñÿ èíòåðåñíûì äàëüíåéøåå èññëå�äîâàíèå è ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå äàííî�ãî íàáëþäåíèÿ.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÁûëî ïðîâåäåíî êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèåëîêàëüíûõ ïîëåé â ïåðêîëÿöèîííûõ ñåðåáðÿíûõïëåíêàõ ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ðåíîðìãðóïï. Ïîêàçàíî,÷òî ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ýòèì ìåòîäîì êà÷åñòâåííîâåðíû. Îäíàêî îêîí÷àòåëüíûé âûâîä î òî÷íîñòèíàøåãî ïðèáëèæåííîãî ìåòîäà ìîæíî áóäåò ñäåëàòüòîëüêî ïîñëå äåòàëüíîãî ñðàâíåíèÿ ñ ðåçóëüòàòàìèòî÷íîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. �àñ÷åòïîäòâåðäèë ñóùåñòâîâàíèå ãèãàíòñêèõ �ëóêòóàöèéëîêàëüíîãî ïîëÿ. Âïåðâûå ðàññ÷èòàíî ðàñïðå�äåëåíèå ëîêàëüíûõ ïîëåé ïðè êîìáèíàöèîííîìðàññåÿíèè. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå íàáëþäåíèå òàêèõïîëåé �Ê� ìîãëî áû ïîäòâåðäèòü (èëè îïðîâåðã�íóòü) ïðåäïîëîæåíèå î ïëàçìîííîì ìåõàíèçìå �Ê�.Èñïîëüçóåìûé ìåòîä ðàñ÷åòà ëîêàëüíûõ ïîëåé ïîç�1111
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