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ABSTRAKT

Diplomova prace se zabyva novou metodou rychlého ohrivdnim nanostruktur
pomoci fokusovaného laserového svazku s vyuzitim lokalizovanych plazmont (kolektiv-
ni oscilace elektronii). Pomoci lokalni zmény teploty miiZe byt zahdjen a precizné
kontrolovan rist polovodicovych nanovlaken na urcitém misté aZ na Urovni atomové
vrstvy v komore pri pokojové teploté. Hlavnim cilem prace je studium elektromagnetic-
kého pole ve vybranych nanostrukturach, zejména kovovych nanokulickdch, pomoci
numerickych vypoctii a vypocet teplotniho pole v blizkosti téchto osvétlenych nano-
struktur. Elektromagnetické jevy jsou simulovany v programu Lumerical a teplotni pole
v programu COMSOL.

KLICOVA SLOVA
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ABSTRACT

The thesis deals with a new versatile strategy which is aimed to heat up rapidly the
nanostructures with the help of a focused light beam utilizing localized plasmons
(collective oscillation of electrons). By local heating, the growth of the semiconductor
nanowires can be initiated and controlled at any arbitrarily prespecified location down
to the single nanostructure level in a chamber at room-temperature. The aim of the
work is to study electromagnetic field in the selected structures, especially in metal
nanospheres by using numeric calculations and computations of the thermal field in the
vicinity of these illuminated nanostructures. Electromagnetic phenomena is simulated in
Lumerical and the temperature field in COMSOL.
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1. Uvop

Zplisob provedeni fizeni rozloZeni teploty v nanostrukturach a jejich blizkosti
je vyznamné pro vyzkum i aplikace. Vyzkum v této oblasti je do znaCné miry pohanén
touhou lépe kontrolovat a sledovat chemické nebo biochemické reakce a vyvijet tepelné
Fizend zarizeni v nanorozmérech. V posledni dobé znacnou pozornost pftitahuje
termalné stimulovany lokalni riist nanodrati a nanozatizeni. Pokud by nové metody
poskytovaly precizni kontrolu nad umisténim, rychlosti riistu a orientaci nanostruktur,
vedlo to by klepsi pouzitelnosti v komplexnich zarizenich v polovodi¢ovém primyslu.
VétSina polovodicovych nanovlaken a uhlikovych nanotrubic se v souc¢asné dobé vyrabi
prostrednictvim depozice z chemickych par (CVD - chemical vapor depozition) pomoci
kovovych katalyzatori v komoie o vysoké teploté. Tento vyrobni proces ale miize
poskodit uz existujici struktury a obvykle vyzaduje i dosti slozité dodatecné procesy.

Vyzkum nanovldken se rapidné rozsiril kvili jejich potencidlnimu vyuZiti v mnoha
oborech, jako jsou nanoelektronika, fotonika nebo senzorika. Diky rozmérim jsou
zajimava jak v teoretickém studiu, tak i pro jejich aplikace. Rozméry v nanoméritku
vedou neodmyslitelné ke kvantové mechanickym efektim. Na téchto 1D strukturach
se jiz projevuji kvantové efekty, jako je napft. efekt coulombovské blokady [1].

Na druhé strané, polovodicova nanovlakna umoznuji vytvaret zarizeni s vysokou
hustotou aktivnich prvki na c¢ipu [2]. Rzné polovodicové nanodraty jiz byly
syntetizovany a byla vytvorena Siroka Skala elektronickych soucastek na bazi
nanovlaken, jako napf. velmi citlivé biochemické senzory ¢i ucinné solarni clanky.
Pomoci nanovldken byly jiz pred 20 lety vytvoreny P-N prechody [3]. Od té doby
se podaftilo vytvorit i heterostruktury s jednoznacné kvantové mechanickym chovanim,
jako napf. dvoubariérova rezonancni tunelova dioda [4] a jednoelektronovy tranzistor
[5].

Ve svétle rostouciho poctu aplikaci v této oblasti se vyvoj novych tcinnéjsich metod
stava prioritou. Jiz ddvno zndma metoda rlstu VLS (vapor-liquid-solid) je asi nejroz-
$ifenéjSim postupem pro vyrobu nanovldken. Mechanizmus je sice znam jiZ nékolik
desitek let, ale novy plazmonicky pristup prinasi i nové moZnosti a tak pretvari celou
metodu.

Tato prace se zabyva modelovanim déji probihajicich v kovovych nanostrukturach
a v jejich blizkosti. Kombinuje se vypocet elektromagnetického pole s feSenim teplotniho
pole. Pomoci programu Lumerical [6] je simulovano elektromagnetické pole nano-
struktury pri dopadajicim laserovém svétle. Vytvoreny model v prostredi COMSOL [7]
udava, jak se méni absorbovana elektromagneticka energie v teplo a ohfiva nano-
struktury.

Druha Kkapitola popisuje rdstovy mechanizmus VLS, rizné metody syntézy
nanovlaken a novy plazmonicky pristup. Treti kapitola objasniuje fyzikalni podstatu
elektrodynamiky v nanorozmérech a mechanizmus absorpce svétla. Vytvorené modely
jsou detailné popsany ve Ctvrté kapitole. V této kapitole jsou vysvétlené i numerické
metody, které programy pouzivaji a také jsou prezentovany vysledky pro rtzné
modelové situace. V paté kapitole je na zakladé vysledkl simulaci popsan navrhnuty
experiment.
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2. RUSTOVY MECHANIZMUS VLS

Je pozoruhodné, co bylo znamo o ristu kiemikovych nanovldken jiZz pied 50 lety.
Ptikladem je rlistovy mechanizmus VLS (vapor-liquid-solid), ktery navrhli Wagner
a Ellis v ¢lanku publikovaném v roce 1964 [8]. Do dnesniho dne je VLS nejvice pouzi-
vanou metodou pro syntézu kiemikovych nanovlaken, mechanismus VLS tak predsta-
vuje jadro vyzkumu polovodicovych nanovlaken.

Tento mechanizmus je ukdzkovym piikladem rlistu metodou ,bottom up“, tedy
»Zdola nahoru“. Tento termin se pouZiva v nanotechnologii k vyjadreni toho, Ze stavime
strukturu po jednotlivych atomech nebo molekulach, a tak vznikaji vétsi a vétsi objekty.

Mechanizmus VLS lze nejlépe vysvétlit pomoci riistu kiemikovych nanovlaken
katalyzovanych pomoci zlata na kfemikovém substratu pouZitim chemické depozice par
(CVD) z plynného prekurzoru kiemiku, napt. silanu. Nazev mechanizmu (para-kapalina-
pevna latka, VLS) popisuje, jakymi fazemi kifemik prochazi. Kifemik se ziskava z plynné
faze, difunduje pres tekutou kapku a konc¢i jako pevna latka ve formé kiemikového
vlakna (obr. 1a).
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Obrazek 1. (a) Schéma riistového mechanizmu VLS. Molekuly silanu na povrchu eutektické kapky se
termicky rozkladaji a atomy kiemiku difunduji do kapky. Dodate¢né mnozstvi kifemiku zabezpecuje rist
nanodratu. (b) Fazovy diagram Au-Si systému. Pfebrano a upraveno dle [9].

Z binarniho fazového diagramu Au-Si je ziejmé (obr. 1b), Ze bod tani Au-Si slitiny
silné zavisi na jejim sloZeni. Smés 19 % kiremiku a 81 % zlata prechazi do kapalné faze
pri 363 °C, coZ je teplota asi o 700 °C nizsi neZ bod tani Cistého zlata a o vice nez 1000 °C
nizsi nez bod tani ¢istého kiremiku. Na zacatku riistového procesu se vytvori katalytické
nanocastice zlata na kiemikovém substratu. Toho je mozné docilit dvéma zpiisoby.
Na substrat se nanesou koloidni zlaté castice, které jsou komercné dostupné, a tak
se vytvori viceméné pravidelna inicializacni mista pro rist nanovldken. Druhou
moZnosti je depozice tenké zlaté vrstvy na kiremikovy substrat. Po zahrati vzorku
v pritomnosti dostatecného mnoZstvi kfemiku na teplotu vyssi nez 363 °C se vytvori
tekuté Au-Si eutektické kapky. Pocatecni faze ristu kremikového nanovlakna
je schematicky znazornéna na obrazku 2.
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Obrazek 2. Schéma pocatecni faze ristu kifemikového nanovlakna. Tuhé zlato (zluta barva) se tavi a
v ptitomnosti kifemiku se méni na eutektickou Au-Si kapku (zelend). Po presyceni kapky kiemik
precipituje, vytvari novou vrstvu a tim se zabezpeci riist nanovldkna (modra).

Jakmile se vzorek zahteje na teplotu prevysujici eutektickou teplotu, tuhé zlato
v pritomnosti kifemiku zacne tat. Tento pocate¢ni proces byl experimentalné studovan
a prokazan [10]. Prisun kiemikovych atomi je zajistén z plynné faze nebo primo
ze substratu. Kdyz je prekrocena urcita koncentrace kfemiku, kterou udava Au-Si fazovy
diagram, dojde ke kompletni preméné v Au-Si eutektickou kapku. Priibéh experimentu
v transmisnim elektronovém mikroskopu ukazuje obrazek 3.

(b) 155  (c) 410

Obrazek 3. (a)-(d) Obrazky v temném poli v bo¢nim pohledu béhem premény z pevné faze na kapalnou
pri teploté 525 °C a tlaku 1,5-106 Torr disilanu, s casem uvedenym v sekundach. Velikost kuli¢ek je 30 nm.
Substrat se jevi jako témér horizontalni pruh na spodni ¢asti kazdého snimku. (e) Obrazek ve svétlém poli
ukazuje kapku po kompletni transformaci, je jiz tekuta. (f) Idealizované schéma naznacené geometrie [10].

Dal§i vystaveni téchto Au-Si eutektickych kapek plynnému kifemikovému
prekurzoru zplisobi, Ze se molekuly prekurzoru termicky rozkladaji prednostné
na povrchu téchto kapicek, ¢imz je do kapek dodavan dalsi kfemik. Rovnovaha
ve fazovém diagramu umoznuje pouze omezené mnozstvi kiemiku rozpusténého v Au-Si
kapkach. Dalsi pridavani kiemiku z plynné faze tedy nuti kapku najit zptsob, jak se
prebytecného kremiku zbavit. To je dosaZeno precipitujicim kfemikem na rozhrani
kapka-vlakno. Nepretrzité dodavani kiremiku ve svém dlsledku vede kriistu nano-
vlakna, které ma na vrcholku Au-Si kapku, jak je schematicky uvedeno na obrazku 1a.
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2.1 Metody syntézy polovodicovych nanovlaken

Pro syntézu nanovldken byly vyvinuty riizné techniky a technologické postupy.
Vybér postupu zavisi hlavné na dané aplikaci, tj. na budoucim vyuziti nanovlakna.
Vsechny metody maji rlizné moznosti a omezeni.

Rozdil je predevsim ve zplsobu ziskavani polovodicového materidlu, tedy atomi
potirebnych k rlistu. Existuji dvé moznosti. Rist dratu je umoznén bud’ dodanim piimo
elementarniho prvku, nebo jeho slouceniny. Je jasné, Ze ve druhém pripadé musi
probihat chemicka reakce na katalytické kapce, aby mohl byt zahdjen riist dratu. Nékteré
materialy, jako napf. kremik, jsou velmi citlivé na oxidaci, proto je vhodné rozliSovat
mezi pouzitim prekurzori pro kyslikaté a bezkyslikaté prostiedi.

Nejrozsifenéjsi metodou pro rlist nanovlaken je chemicka depozice z plynné faze
(CVD), pri které se pouziva jako prekurzor molekula obsahujici prvek potrebny k riistu.
V ptipadé kiemiku je to obvykle silan, SiH4, nebo disilan, SizHe. Pouzity prekurzor
predurcuje i teplotu procesu ristu. Musi byt splnéna podminka pro termalni rozpad
molekuly, a tak zajisténda dodavka atomi pro rist. Tato teplota se pohybuje kolem
400 °C, coz je typické pro silan, nebo se mize vySplhat az nad 1000 °C. Na pouzitém
prekurzoru téz zavisi rychlost ristu, i krystalova struktura vzniklého nanovlakna.

Dals$i technika rlstu nanovldken je epitaxe z molekularnich svazki (MBE -
molekular beam epitaxy). Namisto molekul jsou dodavany primo atomy. Rist
nanovlaken je tedy dosaZen napaiovanim atoml na katalyzatorem pokryty substrat.
Zabranéni oxidace akontaminace substratu nebo vldkna vyZaduje pouziti ultra-
vakuového systému. V pripadé MBE se sice pouZivaji pfimo atomy, ale uloha kovovych
nanocastic zlstava podobna. Po chemické strance kapKky jiZ nejsou katalyzatorem,
protoZe neprobiha Zadna chemicka reakce. Nicméné experimenty ukazuji, Ze nanovlakna
rostou rychleji a to indikuje, Ze katalytické kapky maji vliv na krystalizaci vlakna [9].
Nejvétsi vyhodou MBE je precizni kontrola toku castic do systému a Cistota celého
procesu. Je mozné ho vyuzit i pro naparovani odliSnych materialq, a tak se daji vytvorit i
rizné heterostruktury. Na druhé strané metoda MBE ma velikou nevyhodu, rychlost
ristu nanodratu v porovnani s CVD je podstatné nizsi, obvykle nékolik nanometri
za minutu [9].

Zlato jako katalyticky material se pouziva pro rast kifemikovych nanodrati jiz
od vydani prvnich publikaci Wagnera a Ellise [8]. Z Cisté praktického hlediska existuje
mnoho divodd, které délaji zlato vyhodnym a uprednostniovanym Kkatalyzatorem.
Prvnim je jeho dostupnost. Zlato je standardné uzivanym kovem ve vyzkumu pevnych
latek. Naparovaci systémy se zlatem jsou vdnesSni dobé k dispozici ve vétSiné
vyzkumnych laboratofi polovodict, takze depozice tenké zlaté vrstvy na vzorky obvykle
necini zadné vétsSi potize. Jako alternativu k tenké vrstvé je mozné pouzit koloidni
nanocastice zlata, které jsou komercné dostupné s polomérem v rozsahu od 2 do 250 nm
[11]. Dalsi vyhodou zlata je jeho vysoka chemicka stabilita. Zdanlivé banalni skutecnost,
Ze zlato neoxiduje na vzduchu, je rozhodujici vyhodou pro piipravu vzorku a déla in situ
depozici nadbyte¢nou. Vysokd chemicka stabilita zlata tak sniZuje technologické
pozadavky na cely systém, zejména s ohledem na pripustny tlak. Dalsi praktickou
vyhodou je, Ze zlato je netoxické.

Hlavnim divodem pro pouziti zlata ke katalyze rlistu kiremikovych vldken spociva
v jeho binarnim fazovém diagramu, ktery je zobrazen na obrazku 1b. Jak je vidét, Au-Si
fazovy diagram je jednoduchého eutektického typu, ma nizkou eutektickou teplotu
s relativné vysokou rozpustnosti kiemiku. Au-Si slitinova kapka ma dostatecné vysoké
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povrchové napéti. Tyto vyhody kompenzuji jednu vaznou nevyhodu, kterou je pripadna
kontaminace nanodratt zlatem, coZ je velmi nezadouci v polovodi¢ovém primyslu.

2.2 Novy pristup ristu nanodratiu

Optické vlastnosti kovovych nanostruktur se jiZ dlouho vyuZivaji k nasmérovani
a k manipulaci svétla na nanoméritku. Tento vysoky stupen kontroly nad interakci svétla
s latkou vychazi ze skutec¢nosti, Ze kovové nanostruktury podporuji svétlem indukované
povrchové plazmonové excitace nebo kolektivni oscilace elektronti. V chemickém
priumyslu kovové nanostruktury hraji také dtlezitou roli jako katalyzatory a pouzivaji
se ve velkych mnoZstvich. Slouceni plazmoniky a katalyzy se tak jevi jako prirozené
a velmi prospéSné. Nitzan a Brus jiz v roce 1981 argumentovali, Ze zesilené elektro-
magnetické pole ziskané pomoci povrchovych plazmonovych polaritont by mélo zvysit
ucinnost fotochemickych reakci. [12]. Brzy poté to bylo experimentalné prokazano [13].
Teplo generované pomoci rychlého ttlumu téchto plazmonovych médi v kovech bylo
vyuzito k fazové premeéné latek [14], ale i k selektivni identifikaci a niceni rakovinnych
bunék [15].

Vtéto praci vyuzivime kovové nanostruktury k soustifedéni svétla na oblasti
pod difrakénim limitem s cilem vytvaret lokalni horka mista (hotspots) v nanoroz-
mérech. Na téchto mistech pak mohou byt zahajeny tepelné aktivované procesy jako
je riist nanovldken. Piresna kontrola rlstu nanovldken ma vyznamné disledky i pro
efektivni integraci nanovlaken do komplexnéjsSich polovodicovych zarizeni.
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Obrazek 4. (a) Schematicka ilustrace postupu plazmonové-asistovaného lokalniho zahtivani, pfi kterém
nizkoenergetickd kontinudlni vlna laseru osvétluje transparentni substrat, na kterém jsou naneseny
absorbujici kovové nanocastice. Kovové nanocastice se pod paprsky laseru rychle zahrivaji diky efektivni,
plazmonové-asistované konverzi svétla na teplo uvniti ¢astice. (b) Schéma rastu jediného nanovlakna
v horizontdlnim sméru (in-plane). (c) Schéma ristu jediného nanovlakna ve vertikdlnim sméru. (d)
Schematicka ukazka rdstu nanovldken na urcitych mistech pomoci fokusace laserového svazku
na jednotlivé nanocastice. Prebrano a upraveno dle [16].

Novy priistup, rychlé ohrivani a chlazeni Castic pod difrakénim limitem pomoci
fokusovaného laserového paprsku, publikovala a experimentalné dokazala skupina
Brongersmy v ¢lanku [16]. NartGst lokalni teploty je dosazen tim, Ze je vyuzito unikatnich
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optickych vlastnosti kovovych nanostruktur, které umoznuji efektivni konverzi svétla
na teplo pres excitace lokalizovanych plazmont. Pomoci lokalni zmény teploty miiZe byt
v komore o pokojové teploté zahdjen a precizné rizen rist polovodi¢ovych nanovladken
na urcitém misté az na urovni atomové vrstvy. Tato nova strategie lokalniho ohrivani
miZe byt aZ o nékolik radd energeticky Ucinnéjsi nez konvenc¢ni chemicka depozice
z plynné faze ( CVD ), pti které je zahrivana cela komora [16].

Experiment byl proveden tak, jak je zndzornéno na obrazku 4. Prekurzorovy plyn
proudil nad zlatymi nanocasticemi umistnénymi na skle, které byly osvétleny laserem
na vinové délce odpovidajici plazmonové rezonanci téchto nanostruktur. Na takto
zvolené vinové délce tyto zlaté Castice vykazuji velkou absorpci. Absorbované svétlo
zpusobi rapidni lokalni ohfev katalytickych zlatych nanocastic, coz umoZznuje rozklad
prekurzorového plynu, a tak vyvola rlist nanovlaken. Vystupem jmenované skupiny
je publikace, ktera uvadi, Ze bez Kkatalitickych nanocastic nelze dosdhnout ristu
nanovlaken a to ani pri pouZiti radové vykonnéjsiho laseru. Pfi pouziti svétleni s vinovou
délkou mirné rozdilnou od rezonancni frekvence je pro rist nanovlaken nutné vyuzit
laser s vyrazné vysSim vykonem.

Vytvoreni pouze jednoho nanovldkna je pomérné narocna zaleZitost, protoZe
vyzaduje ohiev jenom jedné konkrétni katalytické ¢astice, pricemz ostatni musi zistat
pod Kritickou teplotou potiebnou k ristu. Avsak tim, Ze mGzeme peclivé kontrolovat
vykon a stopu laseru, jednotlivda nanovlakna mohou rist v horkych mistech i mnohokrat
za sebou. Lokalni fototermalni ohfev nabizi novou metodu efektivni tvorby nanodratt
na specifikovanych mistech, a je silnym nastrojem vii¢i dosavadnim omezenim tvorbé
nanovlaken. Individuadlni kifemikova nanovlakna byla vytvorena na predem libovolné
stanovenych mistech v poli zlatych nanocastic pohybem laserového paprsku z jednoho
ristového mista na dalsi (obr. 4d). Tato flexibilni strategie riistu by se mohla opakovat
pro libovolny pocet mist. Pfesnost umisténi je omezena pouze presnosti manipulace
se vzorkem a hustotou katalytickych nanocastic. Pomoci Sirokého laserového paprsku
a optickych maskovacich technik by se pak mohl proces paralelizovat, a tak by bylo
mozné dosahnout ristu nanodratl na vice mistech soucasné. Tak by se vyroba vyrazné
urychlila a byla by moZna produkce ve vétSim méritku.

Tento vSeobecny princip se da aplikovat na rlzné materidly a Kkatalytické
nanocastice, které vykazuji dostate¢nou absorpci svétla pti ohievu. Ackoli nékteré kovy
vykazuji vyraznéjsi plazmonovou rezonanci v porovnani s jinymi, tato technika miize byt
uspésné pouzita, pokud je absorpce v katalyzatoru podstatné silnéjsi nez v substratu.
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3. ELEKTRODYNAMIKA V NANOROZMERECH

Plazmonika je v poslednich nékolika letech rychle se rozvijejici oblasti z hlediska
novych materiall a aplikaci. Je to vysledek velké rady nastroju, které jsou k dispozici pro
nanovyrobu a charakterizaci, a také z divodu dostupnosti vhodnych elektromag-
netickych simulacnich metod, které jsou dtlezité pro pochopeni a vyuZziti buzeni
plazmon.

0d doby vydani praci Mieho [18] a Ritchieho [19] pro malé c¢astice a ploché rozhrani
bylo na vyzkum elektromagnetickych vlastnosti rozhrani kov/dielektrikum vynaloZeno
velké mnoZzstvi usili. Schopnost téchto struktur produkovat koherentni oscilace
elektronli, zndmé jako povrchové plazmonové polaritony (SPP - surface plasmon
polariton), které vedou k omezeni elektromagnetického pole na kovovy povrch, byly
intenzivné zkoumadny, a to jak zhlediska zakladni fyziky, tak i pro moZnosti jejich
aplikaci, jako jsou povrchové spektroskopie a dalsi. Po pocatecnich studiich fyziky
excitace zacaly v roce 1980 povrchové plazmonové polaritony upoutavat pozornost
chemikd, nebot bylo zjiSténo, Ze zvySeni elektrického pole kolem kovovych
nanostruktur bude podstatné pro metodu povrchové zesilené Ramanovy spektroskopie
(SERS - Surface-enhanced Raman spectroscopy).

V posledni dobé vyvoj technik vytvareni nanostruktur, jako jsou elektronova lito-
grafie, ¢i iontové opracovani, spolu s modernimi nanocharakterizacnimi technikami,
jako optickd mikroskopie v temném a v blizkém poli, dale vznik elektromagnetickych
simulacnich nastroji, vedly k oziveni zajmu o tyto oblasti. Sjednocujici fyzikalni procesy,
které umoziuji lokalizaci a vedeni svétla v téchto strukturach, jsou vyse uvedené SPP
excitace, a pro oblast moderni optiky, které studuje takové procesy, byl navrzen nazvem
»plazmonika®“.

3.1 Lokalizované plazmonové rezonance

Kovové, hlavné zlaté nanocastice se dostavaly do stfedu pozornosti diky jejich
vyraznym vlastnostem a potencidlnim Sirokym vyuZzitim. Vyroba zlatych nanocastic
ajejich aplikace se datuji az do antiky. Zlato se pouzivalo na vyrobu Sperki, minci ale
i vuméni. Je zndmo, Ze jiz Rimané pouzivali zlaté ¢astice na barveni skla. Napiiklad
Lycurgtv pohar (obr. 5), sklo obsahujici 5 az 60 nm velké zlaté a stiibrné ¢astice, méni
svou barvu v zavislosti na sméru osvétleni. Barva skla se jevi jako zelena, kdyZ je dennim
svétlem osvétlené z venku. Nicméné, sklo se jevi Cervené, kdyz je zdroj zareni umistény
uvniti poharu. Tato fascinujici barevna vlastnost vychazi z optickych vlastnosti
nanocastic rozptylenych ve skle.

Obrazek 5. Lycurgiiv pohar ma zelenou barvu, kdyZ ho osvitime dennim svétlem (vlevo), a zéervena, kdyz
je zdroj svétla dan dovniti poharu a sviti pres sklo (vpravo) [17].
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Optické vlastnosti kovovych nanocastic, predevsim drahych kovi, vykazuji vyrazné
rozdilnou optickou odezvu od objemovych nebo tenkovrstvych formaci. Rezonan¢ni
elektromagnetické chovani nanocastic vzacnych kovl je dlsledkem zachyceni
vodivostnich elektronti v malém objemu castice. Pro Castice s priimérem mens$im nez
je vinova délka svétla se vSechny vodivostni elektrony uvnitr ¢astice pohybuji ve fazi
shodné s buzenou rovinnou vlnou, coZ vede k nahromadéni polarizovanych naboji
na povrchu castice. Tyto naboje plisobi jako efektivni vratné sily, coZ umoziiuje, aby
doSlo krezonanci na urCité frekvenci (dipdlova plazmova frekvence), kde reakce
elektronii ukazuje fazové zpozdéni m/2 oproti budicimu poli. Oscilace elektronil je
pochopitelné nejvyssi, kdyZz je frekvence budiciho pole blizko vlastni frekvence
oscilujicich elektronti. Tento jev se nazyva lokalizovana povrchova plazmonova
rezonance nebo plazmonova rezonance a tyka se lokalizovanych povrchovych plazmont.

Rezonancné zesilené pole se vytvori uvniti ¢astice, které je homogenni v malé ¢astici
v celém objemu, a produkuje dipolarni pole vné Castice (obr. 6). Tento jev vede
ke zvétSeni absorp¢niho a rozptylového prifrezu pro elektromagnetické viny, jakoz
i k silnému nartistu pole v bezprostredni blizkosti povrchu c¢astice. Jde pravé o tento
rezonancni nartist blizkého pole, ktery je slibny z hlediska aplikace kovovych nanocastic.
V pripadé vétsich castic se spektralni odezva méni v diisledku zmény ucinku a buzeni
vyssitho tadu kvadrupélu a vyssich moédi. Spektralni odezvu lze vypocitat tim,
Ze pouzijeme vyssi rady rozptylovych koeficientli v Mieho teorii [18].

¢ T > éas (t) Eas (t+T/2)
= = +
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elektrické pole E povrchové naboje

Obrazek 6. Dipdlovy povrchovy plazmon na nanodastici excitovany elektromagnetickym polem.
Povrchové naboje osciluji s frekvenci shodnou s frekvenci excitovaniho pole.

Maxwellovy rovnice Uspésné popisuji Sifeni elektromagnetickych vin ve volném
prostoru [20]. Ve snaze porozumét interakci mezi elektromagnetickym polem a nano-
strukturami, byly vytfeSeny Maxwellovy rovnice. Mieho teorie, pochazejici od némeckého
fyzika Gustava Miea, je pouZivana k reSeni elektromagnetickych vin Sificich se sférami
o velikostech srovnatelnych s vlnovou délkou zareni. Toto rigor6zni reseni Maxwel-
lovych rovnic zroku 1908 popisuje interakci planarni vlny shomogenni sférou.
Jednodussi kvazistaticky model dava pouze hruby odhad rezonancni frekvence.
Analytické vypocty jsou mozné jen pro nejjednodussi geometrické usporadani
a homogenni prostredi, vjinych ptipadech musime sahnout po nastrojich, které
umoznuji numericka reSeni Maxwellovych rovnic.
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3.2 Absorpce fotonii kovovymi nanocasticemi

Absorpce, jak se da vSeobecné rict, je fyzikalni proces, pti kterém je energie fotonu
pohlcena latkou, napriklad atomem, jehoZ valenc¢ni elektrony piechazeji mezi dvéma
energetickymi drovnémi. Pohlcend energie miliZze byt opét vyzarena, nebo se preménit
v kinetickou energii ¢astic (tepelnou energii).

Oscilace povrchovych plazmonii je tlumena na ¢asové skale radové desitek az stovek
femtosekund [21]. Tlumeni je dlsledkem riznych vnitinich tlumicich procesi.
Je zplisobeno rozptylem elektronti na elektronech, fononech a na deformacich mrizky,
jako jsou dislokace nebo rtzné necistoty. Ultrarychlé tlumeni plazmoni je pripisovano
dvéma efektiim: radia¢nimu a neradia¢nimu tlumeni. V pripadé radiacniho tlumeni
je energie ztracena v dipolové radiaci zplsobujici koherentni rozptyl, ktery je moZné
detekovat jako luminiscen¢ni svétlo ve vzdaleném poli.

Pfi neradia¢nim tlumeni je energie rozloZena mezi elektrony, vytvari excitované
elektrony, které jsou rozlozené na rtznych energiovych hladinach vodivostniho pasu.
Elektron muiZe byt excitovan pirechodem jak mezi riiznymi pasy, tak i vramci jednoho
pasu. K mezipasové excitaci dochazi, kdyZ je energie plazmonu vétsi neZ energiova
vzdalenost mezi d-pasem a hranou Fermiho energie v sp-pasu. Pro zlaté nanocastice
je mezipasova absorpce moznd, protoZe energiovy rozdil je 2,38 eV, coZ spada do rozsa-
hu plazmonové energie pro zlaté castice.

Pocatecni rozloZzeni elektronti ve vodivostnim pasu je rtzné pro kazdy pripad.
Excitované elektrony se rychle ustali pies elektron-elektronovy rozptyl béhem nékolika
stovek femtosekund a vytvori takzvanou distribuci horkych elektronti (hot electrons
distribution). To v podstaté znemozni ziskani jakychkoliv informaci o zplisobu vybuzeni
elektronti. Horké elektrony (hot electrons), elektrony svelkou energii, relaxuji
prostiednictvim emise fonont. Kmitajici miizka se pak béhem nékolika femtosekund
dostava do termodynamické rovnovahy s prostiedim.

hv
AN Plazmonova rezonance

‘ elektrony mimo rezonancni fazi (10 fs)
netermalni elektronova distribuce
‘ e-e rozptyl (100 fs)
rozlozeni horkych elektront
‘ e-f rozptyl (1 ps)

Vibra¢ni rezonance

‘ rovnovdha s prostredim (>10 ps)

Obrazek 7. Schéma odehravajicich se déji a priblizné ¢asové tseky pri absorpci elektromagnetického
pole kovovou nanocastici. Fonon vybudi lokalizovany plazmon, ktery se rychle dostava mimo rezonan¢ni
fazi (netermalni elektronové rozloZeni). V diisledku elektron-elektronového rozptylu se vytvori takzvana
distribuce horkych elektronti (hot electron distribution), ktera interaguje sfonony. Kmity miizky
se nakonec dostavaji do termodynamické rovnovahy s prostfedim. Pfevzato a upraveno dle [21].

Prostrednictvim téchto déja se fotony absorbuji, predavaji energii mrizce a zahtivaji

nanostruktury. Tyto déje byly i experimentalné studovany [21]. Obrazek 7 graficky
znazornuje cely proces i s prislusSnym ¢asovym pribéhem.
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3.3 Optické ohrivani

Optické zahtivani kovovych nanocastic je vysledkem opticky indukované oscilace
miiZky nanocastice. Jak jiz bylo uvedeno v predeslé Kkapitole, kolektivni oscilace
elektrondi, jako odezva na aplikované elektromagnetické pole, vede k extinénimu
spektru nanoéastic. Sitka extinéniho spektra je uréena titltumem povrchovych plazmont,
ktery cini nékolik femtosekund. Ke zkoumani fyzikalnich pric¢in tohoto ultrarychlého
utlumu bylo pouZito femtosekundovych laserovych pulznich excitaci. [21]. K vyhasinani
plazmont prispivaji dva procesy: radia¢ni utlum v podobé emise fotonu a neradia¢ni
utlum. Toho je dosaZzeno termalizaci - dosaZeni tepelné rovnovahy prostrednictvim
vzajemné interakece.
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Obrazek 8. Schematicka ilustrace elektronové distribuce vodivostniho pasu kovové nanocastice. (a) Pred
laserovou excitaci jsou vSechny stavy pod Fermiho hladinou obsazeny, stavy nad ni jsou prazdné. Tomu
odpovida pocatecni teplota 0 K, ktera byla v tomto ptipadé vybrana pro jednoduchost. (b) Laserovy puls
excituje elektrony do stavli nad Fermiho hladinu s maximalni energii rovnajici se energii excitatni. Tato
elektronova distribuce je netermalni elektronové rozdéleni se zfetelem na Fermiho-Diracovou statistikou,
ktera popisuje elektronovou distribuci pro zvolenou elektronovou teplotu. Toto netermalni elektronové
rozdéleni relaxuje (termalizuje) pfi elekron-elektronovém rozptylu bez ztraty energie absorbovanych
fotonti. (c) Elektrony mohou dosahovat teploty az nékolika tisic Kelvint, a proto se tyto vysokoenergetické
elektrony nazyvaji horké elektrony (hot electrons). Elektron-fononové vzajemné psobeni a fonon-
fononova interakce s okolnim médiem vedou k ochlazeni elektronového plynu, jak to znazornuji vynesené
krivky. Nakonec se systém se vraci do vychozi teploty elektroni.

V pripadé neradiacniho uUtlumu dojde nejdrive k elektronové termalizaci, poté
se energie pirenasi z elektronti na mrizku a homogenné zahiiva celou nanocastici. Vlivem
budictho vnéjsitho elektromagnetického pole, jsou vodivostni elektrony excitovany
do vyssSich energiovych stavi, jejichz energie lezi nad Fermiho hladinou a dosahuje
maximalné energie budiciho laseru. S ohledem na Fermiho-Diracovu statistiku jde
o netermalni rozdéleni. Excitované eletrony vzajemné interaguji a vymeénuji si energii.
Teplota elektronti vtomto stavu miize dosahovat az nékolika tisic °C, a proto se elekt-
rony svysokou energii nazyvaji horké elektrony (hot electrons). DosaZeni tepelné
rovnovahy téchto horkych elektronii se také nazyva elektron-elektronové parovani.
Absorbovana energie je poté relaxovana pres elektron-fotonovou interakci. Tepelné
rovnovazné elektrony a fonony pak prevadi energii do mrizky a celd nanocastice
dosahne tepelné rovnovahy. Tento proces se v zavislosti na velikosti Castice odehrava
v Casovém méritku kolem nékolika pikosekund.
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4. MODELOVANI

Modelovani a simulace jsou vzdy jedny z nejdilezitéjsich krokl pii vyvoji nového
zarizeni nebo zavedeni nové technologie. NaStésti dneSni pocitacové systémy maji
dostate¢ny vykon, a tim ndm dovoluji modelovat i komplexnéjsi problémy. V soucasnosti
se pocitaC a rizné simulacni programy staly zakladnim vybavenim védcl, a v mnoha
piipadech jsou neoddélitelnou soucasti porozuméni zakladnim principim fyziky.
Moderni modelovaci nastroje dokazi kombinovat rtzné fyzikalni principy a déje, ¢cimz
vytvari komplexnéjsi, ale graficky velice nazorné vystupy, které dovoluji nahlédnout
do hloubky materiali nebo zpomalit ¢as, a tak l1épe pozorovat rizné elektromagnetické
fenomény.

Pii vytvareni modell je nutné vzit na védomi mnoho faktorl, které nesmime
opomenout. Simulace pocatecni faze riistu nanodratli neni trividlni dloha. NavrZena
metoda vyuzivd novy plazmonicky piistup, ohfev kovovych nanocastic pomoci
lokalizovanych plazmonovych polaritont. V prvnim kroku je zapotrebi reSit odezvu
nanocastic vici prichazejicimu elektromagnetickému zareni laseru. Analytické feSeni,
jako je Mieho teorie plati jenom pro nejjednodussi geometrie a prostiedi, a proto
musime sdhnout pro numericka reseni.

Elektromagnetické pole v blizkosti zlatych nanocastic jsme simulovali pomoci
programu Lumerical [6]. Tento program reSi Maxwellovy rovnice pomoci numerické
metody konecnych diferenci v ¢asové oblasti (FDTD - finite-difference time-domain).
Lumerical je vhodny nastroj pro zkoumani odezvy nanostruktur na dopadajici
elektromagnetické zareni v Sirokém spektru. Dosti pfimocarym zpiisobem se da ziskat
absorpcni spektrum nanocastic, ve kterém lze najit plazmonovou rezonancni frekvenci
pro riizné geometrie a modelové situace. Tento program samoziejmé ma sva uskali, na
ktera je treba davat pozor pri jeho pouZiti.

Teplotu a termalni pole v blizkosti zlatych nanostruktur jsme modelovali v prog-
ramovém prostifedi COMSOL [7]. Tento nastroj pouZivd numerickou metodu, tzv.
metodu konecnych prvki (FEM - finite element method) kterd je vhodna pro feSeni
riznych fyzikalnich procest. To, Ze dokaze kombinovat rtizné oblasti fyziky, je i jeji
nejvétsi vyhoda. Vysledek jedné simulace, napt. elektromagneticky vykon absorbovany
v nanocastici, se da pouzit jako vstupni parametr dalSich vypocti, cehoZ jsme i vyuzivali.
Vysledek elektromagnetického modulu jsme pouZili jako vychozi parametr, zdroj tepla,
ve vypoctech teplotniho pole kolem nanocastic.

V nasledujici Casti se bliZe podivame na numerické metody, tedy na metody FDTD
a FEM, a na modely vytvorené v programech Lumerical a COMSOL. Pomoci programu
Lumerical jsme nasli plazmonovou rezonancni frekvenci, kterou jsme nasledné pouzili
jako vstupni hodnotu pro vypocet elektromagnetického pole a absorpce v programu
COMSOL. Vystupem bylo také teplotni pole studovaného problému. V posledni ¢asti této
kapitoly jsou porovnany a diskutovany vysledky simulaci.

4.1 Metoda konecnych diferenci v casové oblasti

Pokud bychom plné znali soucasny stav néjaké soustavy a vSechny zakony, kterymi
se ridi, mohli bychom uplné predpovédét libovolné vzdalenou budoucnost takové
soustavy. Bylo by k tomu zapotiebi jen dostatecné vykonného pocitace. Bohuzel
je vesmir natolik rozlehly a zakony, kterymi se ridi, natolik sloZité, Ze je moZnost jeho
kompletniho popisu dnes zcela mimo nase mozZnosti.
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V mnohem jednodu$Sim pripadé elektromagnetického pole vSak toto omezeni
nemusi platit. Na makroskopické urovni je toto pole presné popsano Maxwellovymi
rovnicemi, které popisuji souvislost ¢asové zmény elektromagnetického pole a jeho
okamzitého rozloZeni. Jeho vypocet zpravidla poZadujeme v omezeném prostoru, ktery
neni nijak s okolim spojen. Navic je pocet veli¢in pole vyhodné nizky - zpravidla jen dva
vektory E a H. Ve vétSiné technickych tloh mizZeme navic vyjit z podminky nulovych
hodnot veli¢in pole v pocatecnim Case (tedy mame k dispozici presnou znalost pole
v celém zkoumaném objemu). Tyto skutecnosti hovori pro mozZnost vypoctu elektro-
magnetickych poli v Casové oblasti. Je ovSem treba rovnéZ uvést, zZe pri praktické
realizaci vypoctu pole v c¢asové oblasti musime vzidy brat v dvahu hodnoty pole
v konetném poctu bodl a casi, navic jen s kone¢nou presnosti. To musi nutné vést
k tomu, Ze vypoctena pole se budou od poli skutecnych do jisté miry odchylovat.

Metoda konec¢nych diferenci v Casové oblasti je metoda numerické analyzy
pouzivana pro modelovani elektrodynamiky (hledani pribliZnych reSeni pridruZené
soustavy diferencidlnich rovnic). Vzhledem k tomu, Ze se jedna o ¢asovou metodu, FeSeni
jedné simulace FDTD muzZe pokryvat Siroky frekvencni rozsah. Metodou Ize jednoduse
fesit i nelinedrni vlastnosti materiala.

Metoda FDTD patii do skupiny numerickych metod na bazi rozdilti bodii mrizky
(metody kone¢nych rozdilt) v ¢asové oblasti. Casové zavislé Maxwellovy rovnice
(v parcidlni diferencialni formé) jsou diskretizovany pomoci aproximace stiedniho
rozdilu (central-difference approximation) na prostorovou a ¢asovou parcialni derivaci.
Rovnice konec¢nych diferenci (finite-difference equations) jsou reSeny takzvanym
Jleapfrog” zplisobem: sloZky vektoru elektrického pole jsou reSeny v objemu prostoru v
daném okamZiku v Case; pak jsou slozky vektoru magnetického pole ve stejném objemu
prostoru feSeny pro nasledujici casovy okamZik. Proces se opakuje znovu a znovu,
dokud nenfi plné dosazen ustaleny stav elektromagnetického pole [24, 25].

4.2 Simulace v programovém prostredi Lumerical

Program Lumerical [6] byl vytvoren pro studium elektromagnetickych poli
v raznych materidlech a strukturach. Je neoddélitelnou soucasti porozumeéni a vyuziti
plazmonickych jevi. Jak jiz bylo zminéno, program pro feSeni Maxwellovych rovnic
pouzivda FDTD numerickou metodu. Mezi raznymi parametry vypoctu jsou dva
parametry, které silné ovliviuji vysledek, klicové. Jednim z nich je dielektricka funkce
pouzitych material a druhym geometrie zkoumanych struktur.

Ve vypocltech elektromagnetického pole jsme dielektrické konstanty Cerpali z knihy
Handbook of optical constants of solids od E. D. Palika [22] a z publikace Optical Constants
of the Noble Metals od P. B. Johnsona a R. W. Christyho [23]. Ziskané dielektrické
konstanty jsme pak interpolovali a data prokladali krivkou jak to program Lumerical
vyZadoval. Programem vypocitana data jsme pouZivali také v simulacich v prostredi
COMSOL.

Druhy klicovy parametr, geometrie struktur, mtze byt velice riiznorody a i velice
maly rozdil v rozmérech mize zasadné ovlivnit vysledek. Modelovali jsme a studovali
jsme odliSné utvary a formy. V nasledujicim textu jsou bliZe popsany vcetné uvedenych
diivodi pro volbu konkrétnich parametrq,
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4.2.1 Geometrie studovanych nanostruktur

Na zadkladé publikace L. Caoa et al. [16] jsme se inspirovali a vytvorili naS model,
ktery vyuziva predstaveny novy pristup riistu nonovldken (detailné popsany v 2.2).
Na Ustavu fyzikdlniho inZenyrstvi se zkouma riist germaniovych nanovlaken, a proto
jsme i my zamérili nasi pozornost na germanium.

Postup vzniku germaniovych nanovldken je takovyto: na substrat jsou naneseny
koloidni zlaté c¢astice, které jsou nasledné zahraty, ¢cimZ vytvareji zarodena mista pro
rist nanovlaken. Zlaté nanocastice maji tendenci se shlukovat, ale vzdy ziistavaji oblasti
i sjednotlivymi nanocasticemi (obr. 9), ze kterych pak roste samostatné nanovlakno.
Rist je nakonec docilen pomoci metody depozice z pevné faze (PVD - Physical Vapour
Deposition).

SEM HV: 20.0 kV WD: 9.00 mm LYRA3 TESCAN

View field: 10.00 ym | Det: SE 2 pym
SEM MAG: 27.7 kx | Date(m/d/y): 03/12/14 Performance in nanospace

Obrazek 9. Obrazek zelektronového rastrovaciho mikroskopu (SEM), na kterém jsou zobrazeny
40 nanometrové koloidni zlaté ¢astice nanesené na germaniovém substratu. Jak je vidét, zlaté nanocastice
maji tendenci se shlukovat, ale zlistanou i mista s jedinou nanocastici, na ktera ukazuji cervené Sipky.
Snimek poridil a i experiment provedl Bc. Tomas Pejchal.

Na zacatku procesu jsou zlaté nanocastice sférické a po zahiati méni svij tvar
na hemisféru. Plivodné jsme mysleli, Ze hemisféra bude dobra aproximace tvaru zahraté
nanocastice, ale experiment a vysledky z mikroskopu atomarnich sil (AFM - atomic force
microscopy) to vyvratily. Po zahrati se zlaté nanocCastice méni na velice ploché utvary
(obr. 10), proto jsme studovali i vliv vysky zlaté struktury na plazmonovou rezonan¢ni
frekvenci.

Modelovali jsme i situaci, kdy je zlata kapka jiZ na vrcholu rostouctho germaniového
nanovlakna. Tady jsme zkoumali také vliv délky nanodratu a plazmonovou rezonancni
frekvenci. Obrazek 11 ukazuje schéma rtiznych modelovych situaci.
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Obrazek 10. Obrazek zlaté struktury na germaniovém substratu ziskany pomoci mikroskopu atomarnich
sil. Je patrné, ze vyska struktur je nékolikandsobné mensi nez Sitka a proto je hemisféra nedostacujici
aproximace této struktury. Méreni provedl Bc. Tomas Pejchal.

a) b)

Au
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Ge Ge

c) d) /\
Au
o

Ge Ge

Obrazek 11. Schéma tvaru modelovanych struktur: a) zlatd sféra, b) zlatd hemisféra c) plocha zlata

nanostruktura na germaniovém substratu a d) zlatd hemisféra na vrcholu rostouciho germaniového
nanodratu.

4.2.2 Vytvorené modely
Na zakladé predeslych uvah jsme vytvorili model v prostiedi Lumerical. Studovali

jsme elektromagnetické pole a odezvu téchto nanostruktur na prichazejici svétlo.
Schéma modelu zlaté sféry na germaniovém substratu ukazuje obrazek 12.
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Obrazek 12. Schéma vytvoreného modelu zlaté nanokulicky na germaniovém substratu. Barevné cary
znazornuji rizné oblasti a monitory, které sbiraly data.

Modelovali jsme situaci, kdy je na polonekonetny germaniovy substrat poloZena
zlatd nanokulicka s rliznymi poloméry. Planarni elektromagnetickd vlna polarizovana
kolmo k povrchu dopada na strukturu ze vzduchu. Kolem nanocastice jsme umistili
rizné monitory sbirajici informace o elektromagnetickém poli. Monitor je oznaceni pro
oblast, ve které se béhem vypoctu sbiraji data. Z téchto dat je mozZné pozdé jednoduse
vypocist absorpci nebo reflexi a umoziuji nam vytvaret i riizné rezy. Do tésné blizkosti
nanostruktury jsme umistili i 3D monitor, ktery v této oblasti sbiral informace o indexu
lomu a intenzité elektrického pole. Pomoci téchto dat a napsanych skripti jsme
vypocetli absorpci sofistikovanéjsim zptsobem. Podrobnéji se tomu budeme vénovat
vdalsi ¢asti. Samotna simulovand oblast je na obrazku 11 vyznacend cCervené, a
v kazdém smeéru je definovdna PML okrajovymi podminkami. PML (perfectly matched
layer) okrajové podminky zajiStuji absorpci elektromagnetické energie ktera na né do-
pada a tim zabranuji odrazu elektromagnetické viny, coZ by mohlo ovlivnit vysledek. Pro
uvedenou geometrii, umisténi monitort a zdroj zareni jsme simulovali rizné velikosti
nanokulicek Na zlatou nanokulicku dopadala rovinna vlna s vinovou délkou v rozmezi
400 az 1500 nanometrd.

simulovana oblast

monitory pole a vykonu

zdroj planarni viny

monitor pole

o

3D monitor pole a indexu lomu

Obrazek 13. Schéma vytvoreného modelu zlaté hemisféry na germaniovém substratu. Barevné cary
znazornuji rizné oblasti a monitory, které sbiraly data.

Obrazek 13 schematicky ukazuje druhy a, v podstaté, i treti vytvoreny model, tedy

zlatou hemisféru a zlatou plochou nanostrukturu na polonekone¢ném germaniovém
substratu. VSechna ostatni nastaveni odpovidaji predeSlému modelu. Jediné, co se zmé-
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nilo, je oblast 3D monitoru indexu lomu a intenzity elektrického pole. Absorpci zlaté
hemisféry jsme opét zkoumali pro jeji rizné poloméry.

Ctvrty model je schematicky naznacen na obrazku 14. Model znazorfiuje situaci, kdy
nanovlakno jiz roste a zlata kapicka je na jeho vrcholu. Tuto skute¢nost aproximujeme
zlatou hemisférou umisténou na vrcholu germaniového nanodratu. Do simulace jsme
pridali jesté jeden 3D monitor indexu lomu a elektrické intenzity, abychom vidéli
absorpci i vsamotném nanodratu. Ostatni parametry simulace byly stejné jako
v predchozich pripadech. Elektromagnetické pole a absorpci jsme studovali pro stejné
poloméry zlaté nanostruktury a ménili jsme dilu nanodratu.

simulovana oblast

monitory pole a vykonu

zdroj planarni viny

monitor pole

3D monitor pole a indexu lomu

Obrazek 14. Schéma vytvoreného modelu zlaté hemisféry na vrcholu germaniového nanodratu. Barevné
¢ary znazornuji rizné oblasti a monitory, které sbiraly data.

4.2.3 Vytvoreny skript

Pro vypocet ohfevu zlaté nanocastice je nezbytné znat absorpci, jinymi slovy jaka
¢ast z dopadajiciho vykonu se pohlti v nanostrukture. Tato hodnota, nebo toto pole
hodnot, poslouZi pak jako zdroj tepla pro vypocet termalniho pole kolem téchto nano-
struktur.

Nejjednodussi zpuasob, jaky program Lumerical umoziuje, je vyuzit zabudovanou
transmisni funkci programu a umistit 2D monitory vykonu na méreni mnoZstvi vykonu
proudici do a ven ze zlaté nanostruktury. Rozdil téchto hodnot pak je absorbovany
vykon. Chceme-li byt zcela korektni, monitory by mély byt i po stranach struktury, ale
jako prvotni odhad je i toto dostacujici, protoze vétSina energie proudi ve sméru kolmém
na nanostrukturu.

Kvili povaze numerické metody a numerickych chyb sité jsme pristoupili k urceni
absorbovaného vykonu i jinym postupem. Je znamo, Ze absorpce na jednotku objemu
se da vyjadrit jako:

1
Paps(@,7) = 0| E@)PIE@, 1) (4.1)

kde w je uhlova frekvence dopadajiciho elektromagnetického zareni, E je intenzita
elektrického pole v daném misté a JE(w) je imaginarni ¢ast dielektrické funkce v daném
misté. Celkovy absorbovany vykon pak miiZeme psat jako objemovy integral vyrazu

(4.1):
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Pior(w, 1) = jff Pps(w,r)dV. (4.2)

Pro vypocet absorpce jsme pouzivali vyraz (4.2), ktery jsme zdiktretizovali
a vytvorili skript. Potfebné hodnoty jsme ziskali pomoci 3D monitoru pole a indexu
lomu, ktery sbiral tyto informace, jak jiZ bylo popsano v predes$lé casti. Data jsme jeSté
upravili, a ¢imZ jsme je pripravili k vypoctu. Skript jsme spoustéli vzdy po FDTD vypoctu.
Vysledkem byla prostorova mapa hustoty absorbovaného vykonu a spektralni zavislost
celkové absorpce zlaté nanostruktury.

4.2.4 Vysledky simulaci elektromagnetického pole

Vtéto casti prace prezentujeme vysledky simulace elektromagnetického pole
pro predstavené modely v programovém prostiedi Lumerical. Absorpce a absorp¢ni
koeficient je dodatecné dopocitany pomoci vytvoreného skriptu, ktery byl podrobnéji
popsan diive. Vtomto kontextu pod pojmem absorpcni koeficient rozumime podil
absorbovaného vykonu strukturou k vykonu, ktery na ni pfimo dopada.
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Obrazek 15. Spektralni zavislost absorp¢niho koeficientu zlatych nanokuli¢ek na germaniovém substratu.
Rilzné barvy znaci riizné priméry nanokulicek

Nejprve byla simulovdna zlatd nanokulicka na germaniovém substratu. Simulaci
jsme provadéli pro riizné poloméry kulicek. Spektralni zavislost absorpc¢niho koeficientu
ukazuje obrazek 15. Z grafu je patrny vyrazny plazmonovy rezonan¢ni pik kolem vinové
délky 520 nm, ktery se s polomérem kulicky mirné posouva doprava. S velikosti
nanokulicky také roste i jeji absorpce. Nejvétsi hodnota absorpcniho koeficientu
znamena, Ze zlatd nanosféra absorbuje vice nez ¢tyfnasobek energie, ktera na ni pfimo
dopada. Kvili plazmonovym jevim kulicka ziskdva energii i zjejtho okoli. Jiz tady
se ukazuje vyhoda plazmoniky.

Obrazek 16 prezentuje vysledky pro zlaté hemisféry uloZené na germaniovém
substratu. Je vidét, Ze plazmonova rezonanc¢ni frekvence se posunula do infracervené
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oblasti. Rezonan¢ni piky se rozestoupily, uz nejsou na stejné pozici, jako v pripadé
kulicek, a i absorpce je nékolikandsobné mensi.
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Obrazek 16. Spektralni zavislost absorpcniho koeficientu zlatych hemisfér na germaniovém substratu.
Rlzné barvy znaci riiznou vysku hemisfér, jejich primeér je vzdy dvojnasobek vysky.

Ve skutec¢nosti zlaté nanokulicky ale nejsou dokonalou kulickou leZici na substratu,
a proto jsme studovali také to, jak se méni absorpce zlaté nanokulicky, kdyz se méni
velikost jeji kontaktni plochy se substratem. Vysledek simulaci ukazuje obrazek 17. Tim,
jak se z dokonalé kulicky stava hemisféra lezici na substratu, klesa i jeji absorpce.
MizZeme vidét (obr. 17), Ze absorpcni koeficient kulicky klesa s klesajici vyskou, ale
na druhou stranu, se ve vyssich vinovych délkach objevuje dalsi plazmonovy rezonancni
pik, ktery se s rostouci vySkou struktury posouva doprava. Tento pik je ale o mnoho

mensi.
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Obrazek 17. Spektralni zavislost absorp¢niho koeficientu zlatych hemisfér na germaniovém substratu.
Rlizné barvy znaci vysku zlaté struktury, jejiz tvar se méni z ptivodni sféry az po hemisféru. Primér sféry
je 100 nm.
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Diive prezentovany experiment ukazal, Ze hemisféra neni dostatecné dobra
aproximace, protoZe ve skuteCnosti jsou zlaté nanostruktury mnohem plossi. Studovali
jsme vliv vySky nanostruktury na plazmonovou rezonan¢ni frekvenci. Vysledek ukazuje
obrazek 18. Vidime, Ze s klesajici vyskou se rezonancni piky posouvaji doprava a maji
priblizné stejnou vySku. V pripadé 10 nm struktury pozorujeme nahly a velice velky
skok, ktery je zplisoben siln€jsi interakci se substratem. Abychom dobie zaznamenali
spektralni zavislost absorpce, v pripadé poslednich dvou struktur (o vySce 20 a 10 nm)

VIV,

jsme rozsirili simulované spektrum az do vinové délky 2000 nm.
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Obrazek 18. Spektralni zavislost absorp¢éniho koeficientu zlatych nanostruktur na germaniovém
substratu. Rzné barvy znaci riznou vysku nanostruktury. Polomér ploché hemisféry je 50 nm.

Modelovali jsme i situaci, kdy je zlatd nanostruktura na vrcholu rostouciho
nanovlakna. Vybrali jsme hemisféru o poloméru 50 nm a zkoumali vliv délky nanovlakna
na plazmonovou rezonanc¢ni frekvenci. Vysledny trend je zndzornén na obrazku 19.
Muzeme si vSimnout, Ze plazmonovy rezonan¢ni pik s rostouci délkou nanodratu také
roste, zizuje se a posouva se doleva. Zajimavé je ale i to, Ze se kolem vinové délky
500 nm, se objevuje dalsi plazmonovy rezonan¢ni pik. Tento pik ndm pripomina pripad
kulicky a je tim vyraznéjsi, ¢im vic se zlata hemisféra vzdaluje od substratu.
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Obrazek 19. Spektralni zavislost absorpcniho koeficientu zlatych hemisfér na vrcholu germaniového
nanodratu. Rzné barvy znamenaji rtizné délky nanodratu.

Pro porovnani sexperimentem a s vysledky publikovanymi v praci [16] jsme
vSechny vypocCty a simulace zopakovali i pro piipad substratu ze skla (SiO2).
V nasledujici ¢asti se zamérime na tyto vysledky.
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Obrazek 20. Spektralni zavislost absorp¢niho koeficientu zlatych nanokulicek na SiO2 substratu. Rzné
barvy znaci rizné priiméry nanokulicek.

Obrazek 20 ukazuje spektralni zavislost absorpcniho koeficientu zlatych nano-
kulicek na SiO:z substratu. Podobné, jako v pripadé germaniového substratu, jsme
studovali absorpci razné velkych kulic¢ek. I tady vidime vyrazny plazmonovy rezonancni
pik, ale v porovnani s germaniem, je absorpce o néco mensi.
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Obrazek 21. Spektralni zavislost absorpcniho koeficientu zlatych hemisfér na SiO2 substratu. Rlizné barvy
znaci riizné poloméry zlatych hemisfér, pricemz vyska struktur je vzdy polovicni.

Spektralni zavislost absorp¢niho koeficientu zlatych hemisfér mizeme vidét na ob-
razku 21. Plazmonové rezonanc¢ni piky se opét posunuly doprava, ale ne tak vyrazné
jako v pripadé germaniového substratu. Absorpcni piky se nejen posunuly, ale také
zvétsily, coZ je opalny trend oproti germaniovému substratu.
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Obrazek 22. Spektralni zavislost absorp¢niho koeficientu zlatych nanostruktur na SiOz substratu. Riizné
barvy znaci vysku zlaté struktury, jejiz tvar se méni ze sféry o priiméru 100 nm na hemisféru.

[ vpripadé sklenéného substratu jsme studovali vliv vySky nanostruktury,
respektive velikosti kontaktni plochy na absorp¢ni profil. Na rozdil od germaniového
substratu rezonancni piky neklesaji, posouvaji se doprava, a také nartistaji. Tento trend
muzeme vidét na obrazku 22.

Spektralni zavislost absorpcniho koeficientu zlatych plochych nanostruktur na skle
vidime na obrazku 23. V dlsledku zmény vysky rezonanc¢ni piky neklesaji, v pripadé
10 nm struktury pik prudce nartista, a opét se posouvaji do ¢ervené oblasti spektra.
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Obrazek 23. Spektralni zavislost absorpéniho priifezu zlatych nanostruktur na skle. Rizné barvy znaci
riznou vysku nanostruktur. Polomér ploché hemisféry je 50 nm.
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Obrazek 24. Spektralni zavislost absorp¢niho koeficientu zlatych hemisfér na vrcholu kremikové
nanodratu umisténého na sklenéném substratu. RGzné barvy udavaji délku nanodratu. Polomér zlaté
hemisféry i valce aproximujici kifemikové nanovlakno byla 50 nm.

Posledni obrazek v této casti ukazuje absorp¢ni spektrum zlaté hemisféry na vrcho-
lu kifremikového nanodratu na SiO2 substratu. Tady vidime opacny trend, neZ v pripadé
germaniového nanodratu. Rezonancni frekvence se posunula do delSich vinovych délek,
ale na druhou stranu dosahuje necekané velké hodnoty. Zlatd hemisféra na vrcholu sto
nanometrového kiremikového nanodratu absorbuje az devitindsobek energie, ktera
nané dopadad ve formé elektromagnetické viny. Kolem vinové délky 500 nm i tady
zaznamenavame druhy rezonancni pik, ktery je ale nékolindsobné mensi nez prvni pik.
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4.2.5 Shrnuti vysledku simulaci

Elektromagnetické pole a absorpci jsme studovali pro ¢tyfi rizné geometrie a pro
dva razné substraty. Zlaté nanokulicky mély v pripadé obou substrati vyrazny
plazmonovy rezonanc¢ni pik, a tim i vysokou absorpci kolem vinové délky 520 nm.
S velikosti zlatych nanokuli¢ek se vyrazné ménil absorpc¢ni koeficient, ale rezonan¢ni
frekvence se ménila jenom malo.

V pripadé zlaté hemisféry se ale vysledek pro dva substraty liSil vyrazné. Pro
germanium jsme zaznamenali Cerveny posuv rezonancni frekvence o vice nez 500 nm,
a tak jsme se jiz ocitli v infraCervené oblasti. Na skle tento posuv nedosahl hodnoty ani
100 nm. Absorpce zlaté hemisféry se na germaniu tedy snizila a na skle zvysila.

ProtoZe ve skute¢nosti zlaté nanokulicky na povrchu substratu nejsou dokonale
kulaté, modelovali jsme situaci, jak se zkulicky stava hemisféra. V ptipadé germa-
niového substratu plazmonové rezonancni piky klesaly s vySkou struktury a neménily
svou pozici. Na druhou stranu na skle s vySkou posouvala rezonancni frekvence a rostla i
jeji velikost.

Ploché zlaté hemisféry jsme studovali opét na germaniu i na skle. S klesajici vySkou
struktury se plazmonova rezonancni frekvence posouvala dal do infracervené oblasti,
a proto jsme i sledované spektrum museli rozsitit az do vinové délky 2000 nanometrd.
V pripadé skla posun do cCervené casti spektra nebyl az tak razantni, a intenzita
rezonancnich pika zlistavala stejna.

Zlaté hemisféry na vrcholu germaniového nanovldkna vykazuji odliSny vysledek.
Rezonan¢ni piky vporovnadni s hemisférami pifimo na germaniovém substratu
se posunuly doleva substratu. Objevily se ale plazmonové rezonanc¢ni piky i kolem
vilnové délky 500 nm, které pripominaji absorpcni piky nanokulicek. Se zvySujici se
délkou nanodratu dochazi ke zvySovani absorpce, protoZe slabne vliv substratu.

Nejvétsi hodnoty absorpce byla dosaZena v piipadé 100 nm zlaté hemisféry
na vrcholu kifemikového nanodratu pti vinové délce zareni 900 nm. Hodnota absorp¢-
niho koeficientu dosahla hodnoty 9. Plazmonovy rezonanc¢ni pik se objevil také kolem
vlnové délky 500 nm, avSak prestoze byl porovnatelny s pikem vzniklym pii pouZiti
germaniového substratu, byl o mnoho niZs$i nez pik nachdazejici se na vlnové délce
900 nm.

4.3 Metoda konecnych prvki

InZenyry vzdy vedla touha udélat dokonalejSi objekty, zkonstruovat nové véci, ale
hlavné dopredu védét, jak se bude chovat jejich koneCny vytvor. Analytickd matematika
je velice silny nastroj, ktery se ale da aplikovat jenom na jednoduché objekty, coZ je pro
inZenyry v praxi nedostacujici. Novou éru v inZenyrské praxi prinesly numerické metody
FeSeni problému a nastup vykonnych pocitaci, které k tomu byly nepostradatelné.

Metoda konecnych prvkd (FEM) je numericka metoda pro feSeni rozsahlé tridy
inZenyrskych problémil. Metoda vznikla pro potieby vypocti konstrukci v leteckém,
kosmickém, jaderném a vojenském primyslu, odkud se rozsirila do akademického
prostiredi i do priimyslové praxe.

Dnes ma metoda kone¢nych prvkd mezi numerickymi metodami zcela dominatni
pozici. Tohoto postaveni bylo vzhledem k univerzalnosti metody dosazeno velmi rychle
po jejim vzniku, ktery se datuje do 60. let 20. stoleti. Myslenky algoritmu vypoctu vSak
byly publikovany mnohem diive. Teprve spojeni téchto mySlenek s Ccislicovym
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pocitacem, umoznujicim v 50. letech jiz dostatecné efektivni reSeni vétSich soustav
algebraickych rovnic, vedlo k dynamickému rozvoji metody. Samotny nazev metody
pochazi z roku 1960 z anglické verze The Finite Element Method a zduUraziiuje
tu skutecnost, Ze zadkladnim stavebnim kamenem metody je prvek konecnych rozmért
[26].

Metoda konecnych prvkl vyzaduje rozdéleni reSené oblasti na konecny pocet
podoblasti — prvki. Je tedy treba pro model télesa vytvorit sit konecnych prvki, coz
se nazyva proces diskretizace. Pro kazdy typ prvku je kromé dimenze a tvaru
charakteristicky pocet a poloha jeho uzld. Uzly sité jsou body v nichZ hleddme neznamé
parametry FeSeni. Hustota a topologie prvkil sité zasadné ovliviiuje kvalitu vysledki
a potfebnou vypoctovou kapacitu pro reSeni. Neznamé funkce, predstavujici spojité
feseni problému, pak priblizné hleddme ve formé linearni kombinace predem vhodné
zvolenych funkci (tzv. bazovych funkci) a neznamych parametrii reSeni. Algoritmus
metody konec¢nych prvki vede na FeSeni soustavy algebraickych rovnic a ta se pak resi
nékterou z metod pro feSeni téchto rovnic [27].

Rozvoj MKP vedl ptirozené k soubéznému vzniku vice programt, postavenych
na bazi algoritmu MKP a vyvijenych zpocatku v univerzitnim prostredi v souvislosti
s feSenim vyzkumnych ukold. Uz v pribéhu 60. let se vSak stdle castéji pouzivalo
vyvinutého softwaru k feseni inzenyrskych problémd, vychazejicich primo z pozadavkt
primyslové praxe. Zadjem o novy vypoctovy prostiedek pak prirozené vedl k rozvoji
nékterych programi na cisté komerc¢ni bazi.

S nastupem CAD systémi dochazi k pfimo skokové zméné. Soucasné obdobi lze
charakterizovat jako vzdjemné sbliZovani programii a rostouci zdjem technickych
pracovnikli s ohledem na komfort nabizenych prostiedi téchto nastroji. Dochazi
k propojeni CAD a MKP systémt a je snaha zavadét vypocty a simulace primo do faze
navrhu soucasti a novych technologickych postup.

4.4 Simulace v programovém prostredi COMSOL

COMSOL Multiphysics [7] je balik nastrojl pro analyzu a reSeni rtiznych fyzikalnich
jevi a technickych problémd. Je to program, ktery pouzivd metodu kone¢nych prvki pro
numerické reSeni zadané ulohy. Sestava z rtiznych moduldi, které reprezentuji rozlicné
oblasti fyziky. Jeho nejvétsi jeho vyhoda oproti jinym programiim je, Ze dokaze
kombinovat své vypocetni moduly, a tak spojovat rizné odvétvi fyziky do jediného
modelu. Vysledky napriklad simulace elektromagnetického pole se tak daji pouzit jako
vychozi hodnoty pro jiny modul. Pravé kviili této skutec¢nosti jsme tento nastroj pouzili i
my.

4.4.1 Vytvorené modely

V programovém prostiredi COMSOL jsme simulovali elektromagnetické pole
a termalni pole kolem zlatych nanostruktur na germaniovém substratu a na skle. Pro
modelovani odezvy zlaté nanostruktury na prichazejici elektromagnetickou vlnu jsme
zvolili RF modul a studium elektromagnetickych vin ve frekventni doméné. Pro vypocet
teploty jsme vyuZili modul vedeni tepla. Pfesnou sestavu vytvoreného modelu
schematicky znazornuje obrazek 25. Pro uSetfeni vypocetniho vykonu a casu jsme
vyuzili symetrii ulohy, a simulovali jsme jenom ¢tvrtinu zkoumaného problému.
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Obrazek 25a ukazuje vychozi sestavu a prvni krok vypoctu. Modelovana oblast
zahrnuje substrat, ktery byl z germania nebo ze skla, a okolniho vzduchu. Ulohu jsme
samoziejmé feSili v prostoru, na obrazku 25 je zobrazen jenom rez hlavni rovinou.
V tomto kroku jsme reSili Sifeni elektromagnetické viny v oblasti ohrani¢ené cervené.
Zelena barva ukazuje polohu a smér sifeni viny.

Ve vyznacené oblasti jsme numericky resili Helmholtzovu rovnici pro celkové pole
(total field). Celkové pole, popsané rovnici 4.3, se skldda z incidentniho a rozptylového
pole. Vtomto kroku jsme zlatou nanostrukturu odstranili, aby v systému nebyl Zadny
predmét, ktery by pole rozptyloval.

Etot = Einc + Esca (4.3)

V druhém kroku jsme pouzili vysledek predeslého vypoctu a tlohu jsme resili pro
rozptylové pole. Obrazek 25b schematicky znazoriiuje sestavu modelu. Ctvrtina zlaté
nanostruktury leZi na substratu a kolem ni se nachazi vzduch. Pouzili jsme symetrické
okrajové podminky a pro neZzaddouci rozptyl a utlum elektromagnetického pole
na hranici jsme pouzili PML (perfectly matched layer) domény.

a) b) )
PML PML
vzduch vzduch PML vzduch
~ =
Ah m
| |
substrat substrat PML substrat ND
PML PML

Obrazek 25. Schéma vytvoreného modelu a postup feSeni problému v programu COMSOL. a) V ¢ervené
vyznacené oblasti pocitame celkové pole vytvorené dopadajici elektromagnetickou vinou. Misto excitace
asmér Sifeni viny jsou vyznacCené zelené. Doménu zlaté nanostruktury vtomto kroku nahrazujeme
vzduchem. b) Rozptylové pole pocitdme v celé vytvorené oblasti. Zlatd nanostruktura leZi na substratu a je
obklopena vzduchem. PouZivime symetrické okrajové podminky a PML (perfectly matched layer)
domény. PML domény efektivné utlumuji elektromagnetické pole, a tim na nich zabraiiuji rozptylu pole.
Vysledek piredeslého vypoctu je pouzity jako vychozi bod tohoto kroku. c) teplotni pole pocitame v oblasti
ohranicené cervené. Absorpce v zlaté nanostrukture a v substratu zjisténé v predchozim kroku pouzijeme
jako zdroj tepla. Pouzivime symetrické okrajové podminky. Na spodni strané a na krajich substratu,
vyznacenych modre, definujeme pokojovou teplotu. Pro simulaci, Ze pokojova teplota je neménna v celém
okoli, pouZivame nekonetné domény (ND). Vkroku a) a b), ve vypoctu elektromagnetického pole,
pouZivame RF modul a reSeni elektromagnetickych vin ve frekvenéni doméné. Pro vypocet termalniho
pole v kroku c) pouzivame modul vedeni tepla.

Vtretim kroku jsme wuZz pristoupili k reSeni termalniho pole kolem zlaté
nanostruktury. Numericky jsme reSili rovnici vedeni tepla v cervené vyznacené oblasti
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na obrazku 25c. Jako zdroj tepla jsme uvaZovali absorbovany vykon ve zlaté
nanostruktuie a v substratu ziskany v predeSlém vypoctu. Pouzili jsme symetrické
okrajové podminky. Okrajim a spodni Casti substratu, v obrazku 25c vyznacenych
modrou barvou, jsme priradili pokojovou teplotu. V téchto oblastech jsme také pouZili
nekonecné domény (ND), abychom tim simulovali, Ze prifazend pokojova teplota
je vzdalena v nekonec¢nu. Shora, kde se nachazi vzduch, jsme model odizolovali a tim
zabranili dniku tepla.

V programovém prostredi COMSOL jsme také modelovali tfi rtzna usporadani
(geometrie) jak to schematicky ukazuje obrazek 26. Vmodelu byla zlatd hemisféra
a sféra na substratech z germania a skla. (obr. 26a a 26b). Na stejnych substratech jsme
modelovali i zlatou hemisféru na vrcholu kifemikového nanodratu (obr. 26c).

a) b) 0

vzduch “\ vzduch -ﬁ;\ vzduch
\ u 1

. Au |

Au\\.“ / J

substrat substrat substrat

Obrazek 26. Schéma vytvorenych modeltl v programu COMSOL. a) Zlatd hemisféra a b) sféra je umisténa
na substratu. c) Zlatad hemisféra se nachazi na vrcholu nanovlakna.

4.4.2 Testvytvoreného modelu

Osvétlené nanocastice umi efektivné absorbovat energie fotont a tim vytvaret teplo
uvniti ¢astice. Vzniklé teplo disipuje do okolniho prostredi a vyvolava také zvySeni
teploty v blizkosti povrchu nanocastice.

Spravnost vytvoreného modelu jsme testovali na jednoduché tloze, kterou je mozné
i analyticky vyreSit. Rovnice vedeni tepla s tepelnymi zdroji ma nasleduji tvar:

aT
aV?T + f(r,t) = —, (4.4)
Jat
kde T je teplota a a tepelna difuzivita, ktera je definovana jako

K

=00 (4.5)
kde k je tepelna vodivost, p hustota a c mérna tepelna kapacita materialu. Funkce f (1, t)
v rovnici (4.4) ma nasledujici tvar:

Fr0 = oo, (46)
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kde funkce Q(r,t) predstavuje zdroj tepla, ktery je zavisly na ¢ase a na umisténi v latce.
V zkoumané uloze je zdrojem tepla oblast, kterd absorbuje elektromagnetické pole,
proto funkce Q(r, t) nabyva tvaru:

Q(r,t) = %eoa)e”lE(r, )2, (4.7)

kde ¢, je permitivita vakua, w je uhlova frekvence dopadajiciho elektromagnetického
zareni, "' je imaginarni ¢ast dielektrické konstanty a E(r,t) je intenzita elektrického
pole. Pokud je dopadajici elektromagnetické pole ve formé vinéni, pak

1 |e

Q(r,t) == |—ke"|E(r,0)|?, (4.8)

2 |Ho
kde p, je permeabilita vakua a k vlnové c¢islo elektromagnetické vilny ve vakuu
definované jako

2

kT’

(4.9)

A je vinova délka elektromagnetické viny.

Egexpli(n k- r — wt)]

R, =1pm
\ R, =10 nm
\ £, = n,?

82 = nzz = 8’2 + 8”2

Obrazek 27. Schéma navrzené testovaci tlohy. Kfemikova nanokuli¢ka o poloméru R, a indexu lomu n,
je obklopena dalsi sférou. Tato sféra je ze skla o indexu lomu n; a o poloméru R;. Kolem sfér je definovana
pokojova teplota T,,. Elektromagneticka vina prichazi ve smeéru, ktery naznacuje zelena Sipka.

Analyticky jsme reSili situaci zlaté nanokulicky obklopené prostredim, které
je tvoreno sklem. Testovaci dlohu znazornuje obrazek 27. ReSili jsme stacionarni ulohu,
tedy kdyz

aT 0

at
Casovy priibéh elektrické intenzity elektromagnetické viny se da vyjadrit jako soucin
prostorové a Casové ¢asti:

(4.10)

E(r,t) = E,,(r) exp(—iwt). (4.11)

Stacionarni rovnice vedeni tepla s tepelnymi zdroji vzniklymi absorpci elektromagne-
tického pole pak ma tvar
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VT = =2 f(1) = — o |k | B2 (4.12)
a 2K | 1o m

Stanovujeme hrani¢ni podminky ve formé spojitosti teploty na rozhrani: T; = T,. Ddle,
Ze tepelny tok zjednoho prostredi je roven tepelnému toku do druhého prostredi
v pripadé, Ze na rozhrani nejsou ploSné zdroje tepla: k;VT; = k,VT,.

Vymysleny piiklad jsme tesili ve sférickych souradnicich a kvazistatické aproximaci,
tedy kdyZ vinova délka elektromagnetické viny v tomto prostiedi je o mnoho mensi nez
primeér nanocastice. V takovém pripadé predpokladame homogenni pole v celém
objemu nanocastice. Funkci f(r), ktera reprezentuje zdroje tepla v materidlu, jsme

stanovili nasledovneé:
0,kdyzr > R,

fer =] 1 [, 0 | ek
2py¢; (Mo 26 + &

V oblasti r > R,, kde se nachazi neabsorbujici material, a tedy zde nejsou zdroje tepla,
ma rovnice vedeni tepla tvar

(4.13)

2
5 ,kdy# r < R,.

d*T, 2dTy _ 0

V2T, = — = 4.14
Y7 arz Corodr (4.14)
Tato diferencialni rovnice ma reseni ve tvaru
C
() =—+C,, (4.15)
kde C; a C, jsou konstanty, které pak ur¢ime z okrajovych a hrani¢nich podminek.
Oblast r < R, je absorbujici prostredi, a proto jiZ musime resit rovnici
d?T, 2dT
ver, = L2, 2040 f (4.16)

dr? r dr a,

kde funkce f predstavuje zdroje tepla stanovené vztahem (4.13). Re$eni diferencialni
rovnice (4.16) miizeme psat jako

T,(r) = —6%(27”2 + Cs. (4.17)

Konstantu C; také urcime zhrani¢nich a okrajovych podminek. Vyslednd hodnota
konstant je pak nasledujici:

fi,R,>
| = 3;; (4.18)
2"1
C. =T fiaR,’ (4.19)
2770 3aq,K5R, '
KR, Ko R,? R,*
ngTO_fZZ +f22 +f2. (420)

3a,k;R;  3aykRy 6a,
Ulohu jsme Fesili pro vinovou délku A = 532 nm a pole o elektrické intenzité |Ey|? =
10%°V2m2, Pro vy¢isleni konstant jsme pouZili niZe uvedené materialové konstanty.
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n, = 1,46

k; = 1,3 Wm!K1!

c; = 705 Jkg 1K1

p1 = 2650 kg m3

a; = 6,96 -10""m?s!

Konecny vysledek je poté

n, = 0,377 +i2,1

K, = 318 WmlK!

c, = 129 Jkg'K!

p> = 19300 kg m
a, =1,28-10"*m?s!

C
Tl(T') = ?1+ Cz,

(4.21)

T,(r) = —=2,12 - 101212 + C,,

kde konstanty nabyvaji hodnot:

C, =1,04-10"°Km,
C, =T, — 1,04+ 1073K,
C3 = TO - 1,03 ) 10_1K.

Obrazek 28 ukazuje a porovnava vysledek analytického vypoctu s numerickym
reSenim ze simula¢niho nastroje COMSOL. MtZeme si vSimnout, Ze vysledky se shoduji
v rdmci stanovené presnosti numerického vypoctu. Teplota v celé zlaté kulicce je témér
konstantni, a poté klesa se vzdalenosti.
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Obrazek 28. Graf porovnavajici analytické feSeni narlstu teploty a numerické FeSeni v programu
COMSOL. Modra kiivka ukazuje analytické reSeni a Cervené body diskrétni numerické reSeni. Vytez
ukazuje detail nartistu teploty v oblasti zlaté nanokulicky.
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Pro numericky vypocet stanovené ulohy jsme pouZili vytvoreny, a v predeslé Casti
jiz predstaveny model. Schéma aplikovaného modelu a postup reseni ukazuje obrazek
29. Kvili usetieni vypocetni kapacity a narokli na pamét, jsme opét modelovali jen
¢tvrtinu problému. Zlatou nanokulicku jsme homogenné obklopili sklem. Vnéjsi kulovou
sféru jsme nahradili krychlovou doménou, abychom co nejvice zachovali geometrii
modelu.

Nejdriv jsme resili celkové pole v oblasti skla bez pritomnosti zlaté nanokulicky.
Misto a smér excitace elektromagnetické viny jsou na obrazku 29a vyznacené zelené.
V druhém kroku jsme pouzili vysledek prvniho kroku a pocitali rozptylové pole jiz
se zlatou kulickou ve vyznacené oblasti, jak je to naznaceno na obrazku 29b. Pri vypoctu
jsme pouZili symetrické a PML okrajové podminky. V tretim kroku jsme pouZili absorpci
zlaté kuli¢ky jako zdroj tepla a pocitali teplotni pole. Na okrajich skla, na obrazku 29c
vyznacenych modrie, jsme definovali pokojovou teplotu.

Pro porovnani vysledku elektromagnetického vypoctu jsme absorpci zlaté
nanokulicky vypocetli i v prostiedi Lumerical. Vysledny absorpc¢ni koeficient byl také
v dobré shodé s vysledkem z programu COMSOL.

VymysSlenou ulohou a jejim porovnanim s analytickym reSenim, jsme potvrdili
dostatecnou presnost numerického vypoctu. VSechny dalsi vysledky, jako je teplotni
navysSeni v nanostrukturach, predpokladame na zakladé této skutecnosti.

a) b) c)
PML PML ND ND
PML ND
Si0, Si0, B Sio,
Au Au
PML ND
PML PML ND ND

Obrazek 29. Schéma vytvoireného modelu a postup feSeni problému v programu COMSOL. a) V ¢ervené
vyznacené oblasti pocitame celkové pole vytvorené dopadajici elektromagnetickou vinou. Misto excitace
asmér Sireni vlny jsou vyznacené zelené. Doménu zlaté nanostruktury v tomto kroku nahrazujeme
vzduchem. b) Rozptylové pole pocitame v celé vytvorené oblasti. Zlatd nanostruktura je homogenné
obklopena sklem. Pouzivame symetrické okrajové podminky a PML (perfectly matched layer) domény.
PML domény efektivné utlumuji elektromagnetické pole, a tim na nich zabranuji rozptylu pole. Vysledek
predeslého vypoctu je pouZity jako vychozi bod tohoto kroku. c) Teplotni pole pocitdime v oblasti
ohranic¢ené Cervené. Absorpci ve zlaté nanostrukture zjiSténé v predchozim kroku pouZijeme jako zdroj
tepla. Pouzivime symetrické okrajové podminky. Na okrajich skla, vyznacenych modte, definujeme
pokojovou teplotu. Pro simulaci, Ze pokojova teplota je neménna v celém okoli, pouzivime nekonec¢né
domény (ND). Vkroku a) a b), ve vypoctu elektromagnetického pole, pouzivame RF modul a reSeni
elektromagnetickych vin ve frekvencni doméné. Pro vypocet termdlniho pole v kroku c) pouzivime modul
vedeni tepla.
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4.4.3 Vysledky simulaci nartstu teploty

V nasledujici casti prezentujeme vysledky simulaci provedenych v prostiredi
COMSOL. Vystupem téchto vypoctl je teplotni pole kolem zlaté nanocastice a teplotni
narlist uvnitt nanocastice. VSechny vypocty jsme provadéli podle diive popsanych
modeld.

Teplotni pole kolem zlaté nanokuli¢ky o poloméru 50 nm nachazejici se na germa-
niovém substratu ukazuje obrazek 30. Miizeme si vSimnout, Zze kvili vysoké tepelné
vodivosti zlata, je nanokulicka homogenné zahratd. Vymeéna tepla se substratem
je mozna jenom v misté dotyku, jehoZ plocha je v pripadé kulicky pouze o priiméru 1 nm.
Na zlatou nanokulicku dopadala rovinna elektromagneticka vlna o vinové délce 522 nm
a intenzité 4,9:108 W m-2. Vysledkem této interakce byl nartst teploty zlaté nanokuli¢ky
na hodnotu 268 °C.
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Obrazek 30. Teplotni pole kolem zlaté nanokulicky o poloméru 100 nm nachazejici se na germaniovém
substratu. Nanokuli¢ka byla ozarena rovinnou elektromagnetickou vinou o vinové délce 522 nm a inten-
zité 4,9-108 W m-2. Vlozeny obrazek ukazuje zvéstnou oblast dotyku kulicky se substratem. Substrat
odvadi teplotu jenom na tomto misté, jehoz primér v tomto pripadé byl 1 nm.

Zvyseni teploty zlaté nanokuli¢ky jsme studovali pro nékolik rozdilnych polomért
kulicek, které se nachazi na dvou riaznych substratech a byly ozarovany elektromag-
netickym vinénim rznych vinovych délek. Obrazek 31a ukazuje teplotni nartist zlaté
kulicky o poloméru 50 nm na germaniovém substratu pii riznych vinovych délkach
zafeni. Mlzeme si vSimnout, Ze teplotni navySeni je v souladu s absorp¢nim koefi-
cientem (obr. 15) a nejvétSi je pro rezonancni frekvenci. Nartst teploty zlaté
nanokuli¢cky na skle byl velmi vysoky (obr. 32b). Ciselné hodnoty neodpovidaji
skutecnosti, zlato by se jiZ davno roztavilo a rozteklo, ale trend je z obrazku patrny.
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Obrazek 31. Navyseni teploty zlaté nanokulicky a) o poloméru 50 nm na germaniovém substratu pro
rizné excitacni vinové délky a b) pro rtizné poloméry na sklenéném substratu pri dopadajicim zareni
o vlnové délce 532 nm. Intenzita dopadajici rovinné vlny v obou ptipadech byla 4,9-108 W m-2,

Teplotni pole zlaté hemisféry o poloméru 50 nm nachdazejici se na skle ukazuje
obrazek 32. Opét je patrné, ze cela hemisféra ma stejnou teplotu, ale kvili velké
dotykové plose, ma o mnoho mensi teplotu nez kulicka. Obrazek 33 pak ukazuje nartst
teploty zlaté struktury pro riizné poloméry osvicené rovinnou vinou vzdy o vinové délce
prislusné plazmonové rezonanci. V pripadé sklenéného substratu je teplota o dva rady
vétsi, nez v pripadé€ germania. To je zplisobeno tim, Ze sklo ma asi 50krat mensi tepelnou
vodivost neZ germanium.

Studovali jsme i vliv velikosti kontaktni plochy na vysledné navySeni teploty zlaté
nanostruktury. Vysledky ukazuje obrazek 34. Zlata nanokuli¢ka o poloméru 50 nm byla
umisténa na skle a postupné jsme ménili jeji vySku, tedy postupné se z dokonalé koule
stavala hemisféra.

narast teploty (°C)

0

Obrazek 32. Teplotni pole zlaté hemisféry o poloméru 50 nm nachazejici se na skle. Ozareni bylo
realizovano rovinnou vlnou o vlnové délce 532 nm a intenzité 4,9-108 W m-2.
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Obrazek 33. NavySeni teploty zlaté hemisféry o riznych polomérech na a) germaniovém substratu
anab)skle. Hodnoty v grafech znaci navySeni teploty vzdy na vinové délce prislusejici plazmonové
rezonanci dané nanostruktury. Intenzita dopadajiciho zatreni vzdy byla 4,9-108 W m-2.
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Obrazek 34. NavysSeni teploty zlaté nanostruktury o poloméru 50 nm na skle. Klesajici vyska
nanostruktury popisuje pribéh, jak se zkulicky (100 nm) stane hemisféra (50 nm). Vinova délka
dopadajici rovinné viny byla 532 nm a intenzita zareni byla 4,9-108 W m-2,
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Obrazek 34. Navyseni teploty zlaté hemisféry o poloméru 50 nm na vrcholu rizné dlouhych kiremikovych
nanovlaken na skle. VInova délka dopadajici rovinné viny byla 532 nm a intenzita zareni 4,9-108 W m-2,

Nartst teploty a teplotni pole zlaté hemisféry o poloméru 50 nm nachazejici

senavrcholu 100 nm dlouhého kfemikového nanovldkna rostouciho na sklenéném
substratu, zachycuje obrazek 35. Teplota hemisféry i nanovlakna je stejna. Nanovlakno
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jsme aproximovali valcem o poloméru shodném s polomérem zlaté hemisféry. Vliv délky
nanovlakna na nartst teploty ukazuje obrazek 34.
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Obrazek 35. Teplotni pole zlaté hemisféry o poloméru 50 nm na vrcholu 100 nm dlouhého kiremikového
nanovldkna na sklenéném substratu. VInova délka dopadajici rovinné viny byla 532 nm a intenzita zaren{
4,9-108 W m2

4.4.4 Odhad casového vyvoje teploty zlaté nanostruktury

Pro pochopeni celého procesu optického ohfivani a nasledné navrhu experimentu
je nezbytné znat c¢asovy vyvoj teploty nanostruktury. Navrhli jsme proto jednoduchou
ulohu, ktera nam poslouzila k odhadu jak rychly je odvod tepla ze zlaté nanostruktury
do substratu pti vypnuti osvétlujiciho pole, tedy jak dlouho zlistava zlata nanostruktura
na dosazené teploté.

f’lf R \\
(f \'\
# Tso |

Obrazek 36. Schéma navrhnuté ulohy. Zlatd hemisféra o poloméru R a pocatecni teploté T, je obklopena
sklem. Teplota T je definovana v nekone¢nu

Zlata hemisféra o poloméru R a pocatecni teploté Ts, byla vnorena do sklenéného
substratu, jak to ukazuje obrazek 36. V nekonec¢nu jsme definovali pokojovou teplotu.
Pri FeSeni této ulohy jsme vychazeli z toku energie, coZ miizeme psat jako

j = —«VT, (4.22)

kde k opét predstavuje tepelnou vodivost a T teplotu. Rovnice kontinuity pak ma tvar
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aq

Vej=—= (4.23)

kde q je hustota energie. S integraci a vyuZitim Gaussovy-Ostrogradského véty vztah
(4.23) miizeme upravit do podoby
d
#i'dS:— Y (4.24)

dt’
S
Q je celkova energie, tedy teplo, které je uchovano ve zlaté hemisfére. Provedeni
integrace pres povrch hemisféry, ziskdme vysledek ve tvaru sou¢inu povrchu hemisféry
a toku energie (tok energie je vSude kolmy na povrch hemisféry), a po vyjadreni tepla
pomoci teploty, dostdvame vztah:
dT
j2mR? = —pVc—. (4.25)
dt
Hustota zlata je p, tepelna kapacita ¢ a objem zlaté hemisféry je V. Tok energie j
vyjadiime pomoci tepelného odporu rozhrani h. a rozdilem teploty nasledovné:

#jds = h.(T —Ty). (4.26)
s

Po dosazeni vztahu (4.26) do rovnice (4.25) obdrzime diferencialni rovnici, kterad ma
feSeni ve tvaru

T(t) =K ZﬂRZth + T 4.27
= Kexp Ve 0- (4.27)

T, je konstanta, kterad predstavuje pokojovou teplotu v nekonecnu. Konstantu K uré¢ime
z pocatecni podminky, Ze teplota zlaté hemisféry na zac¢atku byla Tg.

K = TSO - TO (4’28)
Vysledny vztah pro ¢asovy vyvoj teploty zlaté hemisféry je pak
3h
T(t) = (Tso — T (——Ct) To. 4.29
(t) = (Tso — To)exp ORC + 1o (4.29)

Pro vyjadreni ¢asového vyvoje teploty jsme pouZili nasledujici hodnoty:

h, = 2-10% Wm2K! Ty =20°C
p = 19300 kg m™3 Tso = 800 °C
¢ =129 Jkg KL R =50 nm

Obrazek 37 graficky znazornuje casovy pokles teploty zlaté hemisféry vnorené ve skle.
MiuzZeme si vSimnout, Ze je to velice rychly dej. Za jednu nanosekundu teplota zlaté
hemisféry poklesla z hodnoty 800 °C na pokojovou teplotu.
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Obrazek 37. Casovy vyvoj teploty zlaté hemisféry o poloméru 50 nm vnoiené do skla vypocitana
analyticky.

Model vytvoreny v programu COMSOL jsme pro numericky vypocet casového vyvoje
teploty zlaté hemisféry pouzili také. Simulovali jsme pitipad, kdy je zlatd hemisféra
umistnéna na sklenéném substratu. Vysledek zachycuje obrazek 38. I tento vysledek
potvrdil fakt, Ze vyména tepla mezi zlatou hemisférou a sklenénym substratem, prestoze
je sklo dobrym tepelnym izolantem, je velice rychly déj a je méritelny v nanosekundach.
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Obrazek 38. Casovy vyvoj teploty zlaté hemisféry o poloméru 50 nm umistnéné na substratu ze skla.
VloZeny obrazek ukazuje schéma pouzitého modelu. Nejprve byla zadana teplota zlaté hemisféry T, a pro
substrat byla zvolena pokojovd T,. Na spodni strané a na strandch substratu byla také definovana
pokojova teplota, a byly pouZité nekonecné domény (ND), pii kterych je tato teplota umisténa
v nekonec¢nu. Shora a ze sméri symetrie byl model termalné izolovan.
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4.5 Porovnani vysledku

Ve snaze se ujistit, Ze vypocty navysSeni teploty zlatych nanostruktur jsou spravné,
jsme vZdy porovnavali absorpce s vysledky programu Lumerical. Obrazek 39 ukazuje
spektralni zavislost absorp¢niho koeficientu zlatych nanokulicek vypoctenou v prog-
ramu Lumerical (modra krivka) a jednotliva disktrétni feseni z prostredi COMSOL.
Je mozné fici, Ze shoda je priitkazna. Odchylky jsou zpisobeny odliSnymi numerickymi
postupy, které tyto programy pouzivaji k numerickému feSeni elektromagnetickych
problémi. V nékterych pripadech nebyla shoda az tak dobra, vyskytly se i piipady, kdy
absorpce vypoctena v programu Lumerical byla aZ dvojnasobna, oproti vysledku
z nastroje COMSOL. Za spravny vysledek jsme vzidy pokladali vystup z prostredi
Lumerical a teplotni pole jsme v programu COMSOL piepocitali pomoci této hodnoty.
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Obrazek 39. Porovnani vysledki vypoctl v riznych simulacnich prostredich. Graf ukazuje spektralni
zavislost absorpéniho koeficientu zlatych nanokuli¢ek o priméru 100 nm na germaniovém substratu
vypoctenou v programu Lumerical. Jednotlivé oranzové c¢tverce ukazuji diskrétni vysledky vypocth
v prostiredi COMSOL.

Na obrazku 40 miZeme vidét porovnani rozloZeni absorbovaného vykonu
na jednotku objemu ziskanou z programu Lumerical (obr. 40a) a COMSOL (obr. 40b).
Vidime, Ze obrazky se dobie shoduji a nejvétsi absorpce nastava v oblasti dotyku zlaté
nanokulicky se substratem. Drobné odchylky jsou disledky rtiznych numerickych metod
a zobrazeni v jednotlivych prostredich.
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hustota vykonu (W.m?3)

Obrazek 40. Porovnani absorpc¢nich profilt. a) Ukazuje mapu absorbovaného vykonu na jednotku objemu
v prostfedi Lumerical a b) v prostredi COMSOL. Mlzeme si vSimnout, Ze nejvétsi absorpce je v obou
ptipadech v misté dotyku zlaté nanokulicky se substratem. Vidime absorpce ve zlaté nanokuli¢ek
o poloméru 50 nm umisténé na germaniovém substratu.
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5. NAVRH EXPERIMENTU

Rist nanovldken pomoci laseru byl popsan jak teoreticky, tak i prakticky
v uz zminéné publikaci od L. Cao et al. [16], ale i v dalSich [28, 29]. Laser je pouZivan
k lokdlnimu ohtevu katalytické nanocastice, ale zpiisob jeho pouziti se lisi. V publikacich
[28,29] se zaostreny svazek pouZzivd pro mistni zahrati substratu, a tim neptimo
k zahrati kovové nanocastice, coz vede k riistu nanovlakna. Pro zabezpeceni dostatecné
absorpce, ktera vede kpoZadovanému ohievu, byl jako materidl substratu zvolen
kremik. Postup, ktery predstavila L. Cao et al. v [16], ale vyuZiva primo lokalizovanou
plazmonovou rezonanci zlaté nanocastice. Jako zdroj tepla je pouzivana energie
absorbovana ptimo ve zlaté castici. Zlaté nanosturktury jsou umistény na skle, ktera
zadnou absorpci nevykazuje. Nartst teploty je disledek jen plazmonickych procesu.

Vypocty i vlastnimi simulacemi jsme potvrdili, Ze zptisob, jakym experiment prova-
déli v ¢lanku [16], je spravny a Ze se mame ubirat timto smérem. Zlaté nanostruktury
se musi nachazet na substratu, ktery je Spatny tepelny vodic. Sklo ma asi 50krat mensi
tepelnou vodivost neZ germanium, coZ se projevilo i ve vysledcich. Zlaté hemisféry
na skle dosahovaly naristu teploty desitek stupnt, v pripadé germaniového substratu
byly hodnoty nartistu o dva fady niZzsi.

Ve vSech naSich simulacich jsme pocitali s intenzitou laseru 4,9:108 W m2, ktera
byla publikovana v [16] jako nejmensi intenzita pti které dosahli riist nanovlaken. Tuto
intenzitu si miiZzeme predstavit jako 20 mW laserovy svazek fokusovany na stopu
o priméru 7,2 pum. Z nasich vypoctt ale vidime, Ze tato intenzita, pomoci které ma dojit k
prekroceni eutektické teploty, je postacujici jenom v pripadé zlatych nanokulicek. Zlaté
nanokulicky avsak svilij tvar po zahiati rychle zméni na tvar podobné hemisfére.
Analyticky i numericky jsme ukazali, Ze odvod tepla substratem ze zlaté hemisféry
je méritelny rddové v nanosekundach. Prvotni vysoka teplota zlatych nanokulicek, tim
rychle zmizi. Naruast teploty zlatych hemisfér na sklenéném substratu v stacionarnim
stavu byl ale jenom nékolik desitek °C, coz je pro rlst nanovlaken nedostacujici. Nartst
teploty avSak linearné zavisi na intenzité pouzitého laseru, a intenzita kvadraticky zavisi
na poloméru laserové stopy.

20 mW laserovy svazek fokusovany na stopu o priméru 1,3 um by dosahl intenzity
1,5:1010 W m2, coz je 30krat vic, nez hodnota, se kterou jsme pocitali v nasich
simulacich. I nartst teploty by byl 30krat vétsi. Zlatd hemisféra o poloméru 50 nm
umistnénd na sklenéném substratu by tak uz i v piipadé laseru o vinové délce 532 nm
dosahovala teplotu 400 °C, ktera uz je dostacujici pro riist nanovlakna. Uvédomme si ale,
Ze vinova délka 530 nm pritom neni ani plazmonova rezonan¢ni vinova délka této zlaté
nanostruktury. Pri zareni pfimo na rezonancni frekvenci by stacila i trikrat mensi
intenzita. Nezapominejme ale ani na to, Ze laserova stopa ma Gaussovsky charakter,
a vykon se udava jako primeérny v celé stopé, pricemz ve stiedu stopy miize dosahovat
az dvojnasobek. VyuZzitim i tohoto faktu, miZeme narok na vykon laseru jesté trochu
snizit. VSechny uvedené vysledky nardstu teploty je moZné jednoduSe prepocitat,
a dostupnou intenzitu vztahovat k hodnoté 4,9-108 W m-2, ktera byla pouzita ve vSech
vypoctech v této praci.

Jak bylo ukazano, plazmonova rezonanc¢nd vinova délka v rtizném stadiu rlstu
nanovldkna je rliznd. K plnému vyuziti plazmonovyho jevu by bylo potfebné ménit
vlnovou délku dopadajiciho zareni, coZ je technologicky dosti naro¢né. Jako dobra volba
se jevi pouzit jediny zeleny laser. Zlaté nanokuli¢cky umistnéné na substratu ze skla maji
plazmonovy rezonancni pik kolem 520 nm, zlaté hemisféry kolem 600 nm, ale i pri
vinové délce 532 vykazuji dostate¢nou absorpci. KdyzZ je uz zlatd hemisféra na vrcholu
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kremikového nanovlakna, v absorpcnim spektru se objevuji dva plazmonové rezonanc¢ni
piky. Jeden se s délkou nanovlakna posouvd, ale druhy, ktery se nachazi na vinové délce
kolem 520 nm, neméni svou pozici, a navic s délkou i roste. VétSi absorpce napomaha
i tomu, Ze v této faze rustu se musi zahtivat i samotné kiremikové nanovlakno.

Obecné se da ftict, Ze pro vyuziti ristu nanovlaken pomoci ohfivani laserovym
svazkem je potrebné pouZzit CVD metodu, aby bylo v kratkém case k dispozici dostatecné
mnozstvi polovodicovych atomt. Dle publikace [16] je tato metoda nejrychlejsi metodou
ristu nanovlaken. Nanovldkna dosahuji rychlost riistu az mikrometr za jednu minutu.

Dalsi dilezity faktor je pouziti sklenéného substratu, ktery je dobrym tepelnym
izolantem. Ukazali jsme, Ze i tento substrat ze zlaté nanostruktury rychle odnasi teplo,
coZ pak brani rlistu nanovldken. Alternativni metoda je odstranéni substratu, ktery
zplsobuje ochlazovani zlaté nanostruktury, a pouZit napi. nanokuli¢cky rozprostrené
v aerosolu [30].
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6. ZAVER

Lokalizované fizeni teploty struktur v nanoméritku je zajimavé pro rtzna odvétvi
védy a techniky. Pro zahtivani kovovych nanocastic se mlize pouZit laserovy svazek.
Optické ohrivani je moZzné diky lokalizovanym plazmonovym polaritonim (kolektivni
oscilace vodivostnich elektronti), které v téchto kovovych nanocasticich mohou vznikat.
V chemii se tento fenomén vyuziva pro zvySeni ucinnosti fotochemickych reakci [12].
Teplo generované pomoci rychlého ttlumu plazmonovych mdédi v kovech bylo vyuZito
k fazové preméné latek [14], ale i k selektivnimu niceni rakovinovych bunék [15],
oteviraji se ale nové moznosti i v pripravé polovodi¢ovych nanovlaken.

Cilem této diplomové prace bylo studium elektromagnetickych vlastnosti kovovych
nanocastic pro zahdjeni ristu VLS [9] polovodicovych nanovldken pomoci lokadlniho
ohfivani [16], a pomoci numerickych simulaci zkoumat elektromagnetické a teplotni
pole kolem kovovych nanostruktur.

ResSerse teoretickych zakladG se zabyva rlznymi technologickymi postupy rilistu
nanovlaken. Byla popsana pocatecni faze ristu metodou VLS, jako i novy plazmonicky
pristup. Jedna celd kapitola byla vénovana detailnimu vysvétleni elektrodynamiky
v nanorozmérech a generovani tepla pomoci lokalizovanych plazmonovych polaritonf.

Odezva zlatych nanostruktur na dopadajici elektromagnetické zareni byla
simulovana v programu Lumerical [6], ktery pouZiva k feSeni Maxwellovych rovnic
numerickou metodu FDTD [24]. Byly vytvoreny modely pro rizné zlaté nanostruktury
na germaniovém a sklenéném substratu. Také byly napsany algoritmy, které s vyuzitim
uvedenych vztahi dodatecné vypocetly absorpci elektromagnetického zareni
ve studovanych strukturach. Vystupem byla spektralni zavislost absorpéniho koefi-
cientu, tedy podilu dopadajiciho svétla, ktery je absorbovdn nanostrukturou,
k dopadajicimu zareni. Vyhoda plazmoniky je, Ze nanostuktury mohou absorbovat
az nékolikrat vice svétla, néz na né piimo dopada.

Zlaté nanokulicky mély v piipadé obou substrat vyrazny plazmonovy rezonancni
pik, tj. nejvétsi absorpci kolem vlnové délky 520 nm. V pripadé zlaté hemisféry
na germaniovém substratu se rezonancni piky posunuly do infracervené oblasti, ale
na skle tento posuv nebyl tak vyrazny, rezonance nastala kolem vinové délky 600 nm.
Zlaté hemisféry na vrcholu kiemikového nanodratu vykazovaly nejvétSi absorpci
navinové délkce 900 nm. V piipadé nanodratli, se objevil jesté jeden plazmonovy
rezonancni pik kolem 500 nm, ktery pripomina pik zlaté nanokuli¢ky. Intenzita piku
se zvysujici se délkou nanodratu nartstala, a proto by toto mohl byt vyuzito pro urco-
vani délky nanodratd.

Musime ale upozornit, Ze pri vSech vypoctech byla provedena zjednodusSeni. Nebyla
brana v potaz zména dielektrické funkce s nartistajici teplotou. Polovodi¢ovy nanodrat,
ktery ma ve skuteCnosti hranatou krystalickou strukturu, jsme aproximovali valcem.
Zanedbali jsme ptitomnost kiemiku difundovaného do zlaté nanostrukutry, ktery muze
zmeénit dielektrickou funkci, a tim dojde k mirnému posunu rezonanc¢nich pikd. Mnozstvi
kremiku nebo germania ve zlaté pri eutektické koncentraci je ale pomérné nizké, a proto
neocekavame zasadni vliv na plazmonovou rezonan¢ni frekvenci.

Rist teploty zlaté nanostruktury v disledku plazmonové rezonance byl simulovan
v programu COMSOL Multiphysics [7], ktery simulace pocita pomoci numerické metody
konec¢nych prvki (FEM) [26]. Absorpci elektromagnetického zateni o rezonancni vinové
délce zjiSténé v programu Lumerical jsme simulovali pomoci RF modulu. Vypocitanou
absorbovanou energii jsme pak pouzili jako zdroj tepla pri vypoctu teplotniho nartistu
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zlaté nanostruktury. Pouzili jsme modul vedeni tepla a ulohu pocitali pro stacionarni
stav. Vytvorené modely a postup fesSeni jsou detailné popsany v kapitole 4.4.

Nartst teploty byl nejvétsi v pripadé zlatych nanokulicek, dosahovala az nékolik
stovek °C. Je to dasledek velké absorpce na vinové délce odpovidajici plazmonové
rezonanci a malé kontaktni ploSe se substratem. Germanium ma zhruba 50krat vétsi
tepelnou vodivost nez sklo, coz mélo vliv i pii vypoctech. Pfi porovnani nartstu teploty
zlatych hemisfér jsme zjistili, Ze pro sklenény substrat byl nartist v hodnoté nékolika
desitek °C, a pro germaniovy substrat byl narlist o dva rady nizsi, nez pro ptipad skla.
Na obrazcich teplotniho pole vidime, Ze zlatd nanostruktura ve vSech pripadech
je homogenné zahtat3, coz je opét dlisledek velké teplotni vodivosti zlata.

Pro testovani vytvoreného modelu byla sestavena jednoducha analyticky reSitelna
uloha, ktera potvrdila presnost numerické metody. V simulacich jsme nepocitali
s tepelnymi ztratami v disledku zareni a také stepelnou difuzivitou rozhrani zlata
nanostruktura/substrat. Vypoctenou absorbovanou energii jsme vzidy porovnavali
s vysledky z programu Lumerical. Ziskané hodnoty se obvykle shodovaly, ale vyskytly
se i pripady, kdy shoda byla méné prikazna. Za spravny vysledek jsme vzdy pokladali
vysledek z prostfedi Lumerical, a podle néj jsme pak prepocitavali model v programu
COMSOL. Vsechny uvedené vysledky nartstu teploty je moZné jednoduse prepocitat,
intenzitu vztahovat k hodnoté 4,9-108 W m-2, ktera byla pouZita ve vSech vypoctech
v této praci.

Dle vysledkd simulaci a publikaci [19, 28, 29] jsme pro rist nanovlaken pomoci
laseru navrhli experiment, resp. alespon jeho zakladni ¢rty. Pro vyuZiti plazmonovych
jevii pro ohfev nanostuktur je potieba vZdy ozafovat tyto nanostruktury
elektromagnetickym zarenim nejlépe o prisluSné plazmonové rezonancni frekvenci,
protoze tehdy vykazuji nejvétsi absorpci, a tim i nejvétsi narist teploty. DileZitou roli
hraje i substrat, protoze ovliviiuje rezonan¢ni frekvenci a odvadi teplo generované timto
zplsobem. Pro dosazeni vysokych teplot je zapotiebi pouzivat jako substrat tepelné
izolanty, jako je napr. sklo. Nevyhnutné je také pouzit metodu CVD, aby byla
zabezpecena dostatecna rychlost a jednoduchy ptisun polovodicovych atomd.

Béhem ristu polovodicového nanovlakna se méni nejen tvar zlaté nanostruktury,
ale ijeji prostiredi, a proto dochazi ke zméné jejiho spektralniho absorpcniho prirezu.
Tuto zménu je technologicky slozité sledovat, a proto je tfeba vybrat jeden laser
s vinovou délkou, na které je absorpce v kazdé fazi rlistu dostatecna. V pripadé zlatych
nanostruktur umisténych na sklenéném substratu se jako nejlepsi volba jevi zeleny
laser.

Prace se zabyvala rliznymi fyzikdlnimi procesy, které byly reSeny pomoci simu-
lacnich nastrojt, ale pro testovani vytvorenych modeld byly nékteré problémy vyieSeny
i analyticky. DosaZené vysledky a grafické vystupy ndm umozni 1épe porozumét a vyuzit
mechanizmus optického ohtivani.
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