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Projevy interakce svétla s materidlovymi pfedméty pozorujeme v kazdodennim zivoté a k jejich popisu byla vybu-
dovédna komplexni teorie interakce elektromagnetického zéfeni v materidlovém prostfedi Maxwellem [I]. Pro feeni

interakce svétla pfi dopadu na rovinné rozhrani ¢i pro interakci s kulovym pfedmétem existuji analyticka feseni,

VVVVVV

V poslednich letech se oblibenou metodou na feseni jevu spojenych s Sitenim elektromagnetického zareni v ma-
teridlovém prostied se slozitou geometrif stala metoda kone¢nych diferenci v ¢asové oblasti (Finite Difference Time
Domain, FDTD).

V prvni kapitole pfipomeneme zakladni teoreticky popis pomoci Maxwellovych rovnic. V kapitole 2 nastinime
fungovani FDTD metody a ptredstavime si FDTD solver GSVIT. Kapitoly 3-9 slouzi jako ptirucka ke GSVITu a
priblizuji jeho pouzivani. V posledni kapitole demonstrujeme feseni piikladu odrazu elektro-magnetického vinéni

na rovném rozhrani kov-vzduch.



Kapitola 1

Teorie elektromagnetického pole

1.1 Maxwellovy rovnice

Interakci svétla s materidlovym objektem lze popsat pomoci Maxwellovych rovnic:

V-D = Pty (1.1)
V-B = 0, (1.2)
0B
VXE = T (1.3)
oD

Tyto makroskopické rovnice vzajemné propojuji elektrickou D a magnetickou B indukci s intenzitou elektrického

E a magnetického H pole skrze hustotu volného naboje pr a hustotu volného proudu Js.

Elektrické a magnetické pole pii $ifeni v materidlovém prostiedi vyvolava elektrickou (polarizaci P) a magnetickou
(magnetizaci M) odezvu, kterd modifikuje intenzitu celkového elektrického a magnetického pole dle ndsledujicich

vztahu

D = ¢E+P, (1.5)
H = iB - M, (1.6)
Ho

kde €y a pg jsou elektrickd permitivita a magnetickd permeabilita vakua.

Makroskopické (globélni) Maxwellovy rovnice (1.2)-(1.7) jsou doplnény tfemi rovnicemi mikroskopickymi (lokalnimi)

J; = 6E, (1.7)
M = popH, (1.8)
P = e\E, (1.9)

kde & je tenzor elektrické vodivosti, fi, je tenzor relativni permeability a x je tenzor elektrické susceptibility, ktery

udéava, jak snadno se material vlivem vnéjsiho elektrického pole polarizuje.
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Dosazenim rovnice (1.10) do rovnice (1.6) prepiSeme zavislost elektrické indukce D na elektrické intenzité E pomoci

standardnéjsi veli¢iny relativni permitivity €, = 1 4+ x:

D = ¢é&E (1.10)
B = /i HL, (1.11)

Veliciny &, fi, a € jsou jedineéné pro kazdy material, hovofime o nich jako o materidlovych parametrech, a jejich

znalost nam postacuje k vyreseni Maxwellovych rovnic v materidlovém prostiedi.

Aby se elektromagnetické pole §itilo materialy spojité, je tfeba, aby na rozhrani materidli byly splnény nédsledujici
lokélni podminky, které spojitost zaruc¢uji. Uvadime rovnice piisluSejici rozhrani dvou materiali, kde materidly

odlisujeme indexovanim:

(D2 —=D1)'n = pp, (1.12)
(B,—Bi)-n = 0, (1.13)
nx(Es—Ei) = 0, (1.14)
nx (Hs—Hy) = Jm (1.15)

(1.16)

kde pf* symbolizuje volny ndboj na rozhrani materiali a Ji* znac¢i volny proud mezi materidly; n je jednotkovy

vektor kolmy k rozhrani materiali.

1.2 Optické vlastnosti latek

Optické vlastnosti latek ovliviiuji Siteni elektromagnetickych vin k jejichz popisu se obvykle pouzivd komplexni

index lomu N a komplexni dielektricka funkce €,. Tyto dvé optické veli¢iny jsou svazany vztahy

N =n+ik = /& = /€1 +iea, (1.17)

kde jednotlivé komponenty lze navzajem piepoéitat pomoci matematickych tdprav. Uvadime vyjadieni komponent

dielektrické funkce v zavislosti pouze na slozkiach komplexniho indexu lomu lze psat

e = n?—k? (1.18)
€2 = 2nk. (1.19)

Jelikoz veliciny N a e, popisuji tytéz optické vlastnosti, je pouze na zvyku, které se pro popis kterych fenoménu
pouzivaji. Naptiklad pro vyjadfeni reflexe nebo transmise elektromagnetického zareni byva preferovan popis pomoci
komplexniho indexu lomu N. Tataz veli¢ina se upfednostiiuje k popisu sifeni elektromagnetické viny prostiedim,
kde n vystupuje ve vztahu pro fazovou rychlost viny a k popisuje utlum vlny béhem S§ifeni. Naopak dielektricka
funkce se voli pfi popisu rozptylu na ¢ésticich, jejichz velikost je mald ve srovnani s vlnovou délkou zatreni, nebo

pii popisu mikroskopickych mechanismu zodpovédnych za optické jevy.
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Na obrazku 1.1 vidime spektralni prubéh redlné a imaginarni ¢asti dielektrické funkce pro typické kovy pouzivané

v plazmonice ve viditelném spektru: zlato a st¥ibro.
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OBRAZEK 1.1: Zavislost redlné (plné ¢éra) a imagindrn{ ¢dsti (prerusovana) dielektrické funkce pro zlato (Gervené)
a stifbro (modfe) [2]. Sipky naznacuji pfislusnost kiivek k jednotlivym osdm.



Kapitola 2

FDTD solver GSVIT

V této kapitole jednoduse priblizime fungovani metody FDTD a zamétime se na zakladni strukturu solveru GSVIT,

kterou v dalsich kapitolach budeme podrobnéji komentovat.

2.1 Metoda FDTD

Metoda FDTD je zalozena na diskretizaci Maxwellovych rovnic (1.4), (1.5) a (1.12) v prostoru i ¢ase. Na 1D

piikladé budeme demonstrovat fungovéani této metody[3].

Uvazujme linedrné polarizovanou elektromagnetickou vinu sifici se ve sméru osy z, jejiz vektor elektrické intenzity
E kmitd ve sméru x a vektor magnetické intenzity H ve sméru y. Nejprve je tfeba prostor i ¢as diskretizovat, k
tomuto ucelu zavedeme indexy m, n, pomoci nichz rozdélime prostor (ve sméru osy z) a ¢as tak, ze m-ty prostorovy

krok a n-ty ¢asovy krok budou s polohou z a Casem t souviset vztahy

z = mAz, (2.1)
t = nAt. (2.2)

K diskretizaci elektromagnetického pole nahradime parcidlni derivace v Maxwellovych rovnicich (1.4), (1.5) a (1.12)
centralnimi diferencemi (pfedvadime pro elektrickou intenzitu E, pro magnetickou intenzitu H by vztahy vypadaly
obdobné),

OB sz _E(mt3)-E(m-3)

9. 7 B Az , (2:3)
OE  ap _E(n+1)-B(n-} o

ot Az At ’ '

Po této ndhradé vypadaj Maxwellovy rovnice (1.4) a (1.5) néasledovné:

By n) — BrOm) _ Hp(m+ )~ Hy(m - 3) 25

At h GOAZ ’ '

n_1 1 1

Hytlm+ D) —Hy *m+4) B 1) - B (m) 20

At oAz ' '
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Rovnice (2.5) a (2.6) se nasledné stiidavé fesi v jednotlivych prostorovych a ¢asovych krocich. St¥idén{ feseni rovnic
v prostorovych a ¢asovych krocich vede k tomu, ze ¢asovy vyvoj jednoho pole v nasledujicim kroku je pocitan z

prostorového vyvoje druhého pole v kroku predchézejicim.

Zamétime-li se na vyvoj pole v uré¢itém misté v prostoru, lze hodnotu v kazdém ¢asovém kroku urcit ze znalosti poli
v predchozim ¢asovém kroku, viz. obrazek 2.1. Toto bude zifejmé, pokud vyjadiime pole pomoci diskretizovanych

Maxwellovych rovnic (2.5) a (2.6) v poslednim ¢asovém kroku

E;"?2(m) = Eg Az {Hy (m—i— 2) H; (m 2)} , (2.7)

1 1 At 1

n+1 1 _ n Ly n+3 _ nt3
Hy <m * 2> Hy <m i 2) oAz {Ez (m+1) - Bz (m)] (28)

Ex

1/2 372

A

OBRAZEK 2.1: Demonstrace vypoétu elektromagnetického pole Yeeho algoritmem, kdy se stiidaji v jednotlivych
¢asovych krocich vypocty elektrického a magnetického pole. Obrézek pievzat z [4].

> 7

2.1.1 Volba velikosti kroku

Velikost kroku je pro FDTD zdsadnim parametrem, ovliviiuje totiz nejen kvalitu ziskanych vysledku, ale taktéz
néarocnost a délku vypoctu. Obecné plati, ze kazdy rozmér buiikky by mél byt mensi, nez desetina nejmensi v simulaci

pouzité vinové délky Amin,

(2.9)
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Dale je tfeba dbat na to, aby na simulované struktury pfipadlo dostate¢né mnozstvi bunék. V neposledni fadé
pamatujme na to, ze diskretizaci jsme prostor rozdélili na kvadry, takze pokud z nich chceme vysvavét zakiiveny

povrch, je nutné taktéz uzpusobit (zjemnit) krok.

Casovy krok se fidi tzv. Courantovou podminkou

At <22, (2.10)

kde ¢ znaéi rychlost svétla ve vakuu.

2.2 GSVIT

GSVIT[5] je jeden z mnoha solveru k feseni Maxwellovych rovnic v ¢asové doméné. Jeho vyhodou oproti komerénim
solvertim (napt. Lumerical[f]) je jeho pifstupnost, nebot jde o open source solver. Tato vyhoda je oviem znevdZena

horsim grafickym rozhranim pro nastaveni fesené tlohy.

XSVIT, grafické rozhrani GSVITu, ve skute¢nosti generuje pouze textovy soubor .par, ktery se nasledné spousti

pomoci binarntho programu, coz pfinasi moznost si parametrové vstupni soubory snadno skriptovat.

2.3 Jak seznam parametru vytvorit

Seznam parametru doporu¢ujeme vytvafet v libovolném textovém editoru (piipadné v grafickém prostiedi XSVIT).
Po naplnéni dokumentu kyzenymi parametry, pfidame pii ukladani souboru piiponu .par, diky ¢emuz bude k

obsahu pristupovat GSVIT jako k seznamu parametru.

Aby GSVIT vedél, ktery parametr si mé kam zafadit, je dulezité dodrzovat urcitou syntax (viz déle), kterd se

opira o nékolik hesel, psanych kapitalkami.

Zde uvadime moznou ukazku parametrového souboru main.par:

POOL
200 200 200 1e-06 1e-06 1e-06

COMP
800

VERBOSE
1

THREADS
-1

GPU

UGPU

SOURCE_TSF

10 10 10 190 190 190 0 0 0 1 5.5e-07 1.0

BOUNDARY_ALL
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liao

OUT_IMAGE
Ey 10 -1 -1 100 Ey_XY

OUT_FILE
mfmball_depGWY_mfm_10pixelle-6.gwy

MEDIUM_VECTOR
ball.txt

Spusténi simulace

Spusténi simulace je mozné pomoci piitkazové fadky zadanim nasledujiciho piikazu, v ukézce naznacujeme spusténi
souboru main.par, jehoz naplnéni pfedvedeme v nasledujicich kapitolach,

steindl: $ ./gsvit main.par

pripadné z grafického rozhrani XSVIT.



Kapitola 3

COMPUTATIONAL DOMAIN

POOL

POOL
200 250 200 1e-06 1e-06 1e-06

Heslo POOL odkazuje na definici vypocetniho objemu.

Prvni t¥i argumenty (oznaceny cervené) rozdéli vypocetni kvadr na dany pocet segmenti v daném sméru; (v ukdzce

postupné 200 segmentu ve sméru z, 250 ve sméru y a 200 ve sméru z).

Dalsi tii argumenty (oznaceny modfe) nastavuji velikost jednoho segmentu v kazdém sméru; (v ukédzce jde o

segment — krychlicku o délce hrany le-06 metru).
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BASIC PARAMETERS

COMP

COMP
800

Heslo COMP charakterizuje vypocetni ¢as, jako argument piijimd pocet ¢asovych kroku (v ukédzce jsme nastavili
800 ¢asovych krokit).

DT_MULT

DT_MULT
0.5

Heslo DT _MULT nastavuje multiplikativni faktor pro ¢asovy krok. Pfidani tohoto parametru je predev§im nutné

pro pokrocilé modely kov.

Vyse jsme zvolili hodnotu multiplikativniho faktoru 0.5, ¢imz jsme dvakrat zkratili velikost ¢asového kroku.

VERBOSE

VERBOSE
1

Heslo VERBOSE je spojeno s mnozstvim vypsanych informaci od GSVITu v pribéhu vypoctu.
VERBOSE = 0 nevypisuje nic.
VERBOSE = 1 vypisuje pouze ¢islo kroku, ktery probih4.

VERBOSE > 1 vypisuje informace o stavu dokoncen{ jednotlivych fdz{ (pfedevsim stav zapocteni okrajovych

podminek pro jednotlivé slozky elmag. zéreni).

10
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THREADS

THREADS
-1

THREADS souvisi s po¢tem pouzitych jader k vypoctu. Lze nastavit hodnotu -1, kterd odpovida automatické

detekci poctu jader a naslednému vyuziti vSech automaticky dohledanych jader.

GPU

GPU

GPU souvisi s poctem pouzitych grafickych karet, pti nastaveni GPU =< @0@Q > probiha vypocet na procesoru

pocitace.
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BOUNDARY CONDITIONS

Pii vypoctu FDTD hraji zasadni roli okrajové podminky. V. GSVITu se daji nastavit okrajové podminky pro
cely pocetni objem stejného typu BOUNDARY _ALL, pro kazdou sténu vypocetniho kvadru podminky jiné
BOUNDARY, piipadné podminky periodické MBOUNDARY.

7 pocatku pojedndme o moznych typech okrajovych podminek.

5.1 type
Typ none odpovida hranici bez odrazu, tedy predstavuje rozhrani mezi vypocetnim objemem a idealnim elek-
trickym vodicem.

Typ liao odpovidd druhému fadu absorpce, poskytuje zdkladni absorpci, ovSem ne tak kvalitni jako okrajové

podminky cpml.

Typ cpml (Convolutional Perfectly Matched Layer) ocekdvé parametry depth, power, omax; Gmax, Kmax & pPomoct
nich dopocitava absorbci. Tato metoda je navrzena tak, aby rozhrani neodrazelo zadné vlny zpét do vypocetniho

objemu.

Parametry opax, Gmax, Fmax Slouzi ke generovani soufadnic protahovani a polynomalni tlumeni stupné power na

vrstvé tloustky depth.

Pti nastaveni o, = —1, bude parametr o,,,, optimalizovan. Aby byl vypocet stabilni, musi byt parametry o ax,

Gmax kladné a Kmax > 1.

BOUNDARY

V této sekci se zamérime na zdpis podminek pro jednotlivé hranice vypocetniho objemu. Postupné jsou ukézany

zapisy pro ruzné typy okrajovych podminek.

12



BOUNDARY CONDITIONS 13

BOUNDARY_XO

liao

BOUNDARY_XN

liao

BOUNDARY_YO
cpml 10 3 -1 0.03 4

BOUNDARY_YN
cpml 10 3 -1 0.03 4

BOUNDARY_ZO

none

BOUNDARY_ZN

none

Vypocetni objem bude tedy ohrani¢en ve sméru osy x okrajovymi podminkami liao, ve sméru y cpml (s parametry
depth=10, power=3, opax=-1, max=0.03, Kmax=4), ve sméru z vlna volné opousti na obou koncich vypocetni

objem.

BOUNDARY_ALL

V pripadé, ze chceme pro vSechny hranice nastavit stejny typ okrajovych podminek, pouzijeme piikaz BOUN-
DARY_ALL. Ke spusténi potfebujeme jen upfesnit typ okrajovych podminek (typy okrajovych podminek jsou

uvedeny v sekci type). Uvadime piiklad pouziti liao podminek (okrajové podminky none).

BOUNDARY_ALL

liao

MBOUNDARY

GSVIT umoznuje nastavit i umélé periodické uvniti vypocetniho objemu. Ukdzeme zdpis pro umélé podminky
vlozené na pozici z = 10 a x = 90, ndmi nenastavené hodnoty jsou automaticky nastaveny na okraj vypocetniho

objemu.

MBOUNDARY_XO

periodic 10

MBOUNDARY_XN
periodic 90

Zde je tfeba poznamenat, ze nastaveni typu MBOUNDARY _ALL, jak bychom mohli intuitivné o¢ekavat, které

funguje pro nastaveni vSech okrajovych podminek na stejny typ, neni podporovano.
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SOURCE

Total /Scattered field source — TSF_SOURCE

SOURCE_TSF

area_from area_to mode

Rovinna vlna (TSF) m4 4 zékladni argumenty — odkud kam se v objemu §if{, pod jakym

a vlastnosti zareni.

Tedy na misté area_from (x_start, y_start, z_start) a area_to (x_end, y_end, z_end) se o¢ekavaji soufadnice k vymezeni

objemu, ve kterém se bude zafeni §itit.

(0, &, ) prvni dva thly uréuji orientaci §ifeni vlny vypocetnim objemem, viz obrizek 6.1. V pfipadé
nastaveni nulovych tihla dopadé zafeni kolmo na sténu vypocetniho kvadru a neni nutné tento argument zaddvat.

Tteti argument udéva polarizaci propagujici rovinné viny. thly je treba zadavat v radidnech!

Abychom ur¢ili charakter zéteni, 1ze volit ze t¥{ médu:

mode = 0 umoziiuje nac¢ist prubéh elektrického pole ze souboru, je nutné, aby data v souboru byla usporddana do
dvou sloupct, kde prvni sloupec odpovida jednotlivym ¢asovym krokum (zde je tfeba dbat, aby v souboru bylo
obsazeno alespon stejné hodnot, kolik jsme zadali ¢asovych kroku v COMP). Tato varianta si vyzada zadat do

zdrojového souboru.

SOURCE_TSF

area_from area_to 0 nazev_souboru

V mode = 1 si GSVIT vytvoi{ sinusovy signdl sdm, postac{ mu dodat vlnovou délku [v metrech] a amplitudu [ve

Voltech] zafeni. Do zdrojového souboru tedy zapiSeme.

SOURCE_TSF

area_from area_to 1 vlnova_délka amplituda

mode = 2 je obdobou mode = 1 s gaussovskym tlumenim. Signal si opét GSVIT vytvori sém, musime mu jen
dodat vinovou délku zafreni [v metrech], sitku gaussovské obédlky [v po¢tu ¢asovych kroki] a amplitudu [ve Voltech]

zatreni. Do zdrojového souboru se zapisuje

14
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direction polarisation '[;22::]' [32;] [g:;] z 4

X axis V4 a0 0 0 E

X axis z 90 0 90 /k
y axis X 90 90 0 0 3 kxz

y axis z 90 90 90 ) Yy >
Z axis X 0 0 90

Z axis N4 0 0 0 X N

OBRAZEK 6.1: Obrazek zachycujici smysl ihli a zptisob nastaven{ polarizace podél piislusné osy. Obrazek prevzat
z dokumentace GSVIT [5].

SOURCE_TSF

area_from area_to 2 vlnova_délka Sifka_gauss_obalky amplituda

TSF_SKIP

TSF_SKIP umoziuje nastavit chovani zareni na rozhrani s objemem, kterym jsme zafeni omezili. Tento piikaz
rozhoduje, zda se na urcité hrané uplatni okrajové podminky, nebo nikoliv. V nasledujici ukazce vynechavame

okrajové podminky ve sténé yz pripadajici x = x_start (i0) a ve sténé zy pripadajici z = z_end (in).

TSF_SKIP
i0

TSF_SKIP
kn

SOURCE_POINT

SOURCE_POINT

position mode

Pro sffeni rovinné vlny z bodového zdroje z mista position, je nutné kromé soufadnic (xo, yo, 20) dodat také thly

(0, ¢) [thly odpovidaji obr. 6.1, do kterych se zdfeni $if{ a charakterizovat zdfeni pomoci volby modu.
Mody rozlisujeme, podobné jako u TSF_SOURCE.

mode = 0 umoziiuje nacist ¢asovy prubéh elektrického a magnetického pole ze souboru, je nutné, aby data v
souboru byla uspofddéna do sloupct v pofadi (¢as, E,, E,, E,, Hy, Hy, H,). I zde dbejte, aby v souboru bylo
obsazeno alespon stejné hodnot, kolik jsme zadali ¢asovych kroka v COMP). Tato varianta si vyzadéa zadat do

zdrojového souboru.

SOURCE_POINT

position O nazev_souboru
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V mode = 1 si GSVIT vytvoif ¢asovou zdvislost se sinusovym prubéhem sédm (hodnoty uloz{ do aktudln{ slozky pod
nizvem tmpsource), posta¢{ mu dodat vlnovou délku [v metrech] a amplitudu [ve Voltech] zéfreni. Do zdrojového

souboru tedy zapiSeme

SOURCE_POINT

position 1 vlnova._délka amplituda

mode = 2 je obdobou mode = 1 s gaussovskym tlumenim. Signal si opét GSVIT vytvoiri sdm, musime mu jen
dodat vlnovou délku zareni [v metrech], sifku gaussovské obédlky [v poctu ¢asovych kroku] a amplitudu zéreni [ve

Voltech]. Do zdrojového souboru se zapisuje

SOURCE_POINT

position 2 vlnova_délka Sifka gauss_obalky amplituda
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MEDIA

FDTD simulaci sledujeme obvykle interakci elmag. zafeni s vlozenym predmétem. Tento predmét je charakterizovan
tvarem a materidlem. V této ¢dsti se zamérime, jak GSVITu vnutit ndmi pozadovany tvar a material predmétu,
ktery budeme sledovat. V pocatku si ukdzeme, jak definovat materiél pixel po pixelu (MEDIUM_LINEAR), nésledné
se budeme vénovat definovani materidlu pomoci fddky parametru (MEDIUM_VECTOR).

7.1 Vytvoreni souboru pro zkoumany predmét

GSVIT umozinuje vkladat do vypocetniho objemu zkoumany pfedmét ve dvou rezimech. MEDIUM_LINEAR,
ktery je vhodny pro vypocet komplikovanych nebo plynule se ménicich struktur. Pro jednodussi geometrické objekty

se doporucuje pouzit rezim reprezentovany fadkou parametrt MEDIUM_VECTOR.

Déle budeme predpokladat, ze soubory medium_linear.txt a medium.txt jsou umistény ve stejném adresari jako
hlavni soubor main.par, pokud tomu tak neni, bude nutné nazev materidlového souboru nahradit v nasledujicim

celou cestou k tomuto souboru.

MEDIUM _LINEAR

MEDIUM _LINEAR piijimé jako argument ndzev souboru (medium linear.txt), ktery je vyplnén bindrnimi

daty reprezentujici material pixel po pixelu.

MEDIUM_LINEAR

medium_linear.txt

Strutura souboru musi byt nésledujici (symboly reprezentuji sloupecky):
position € o I oM

position (3 sloupecky reprezentujici soufadnice voxell v z, y a z) — segmentace v x, y, z mus{ odpovidat poctu
voxelu, na které jsme v ¢asti 3 rozdélily vypocetni objem. V téchto bodech musi byt vyé¢isleny materidlové parametry
relativni permitivita e, relativni permeabilita o, elektrickd g a magnetickd vodivost ops. Soufadnice musi byt

reprezentovany integeremi v 32-bitovém zapisu, materialové parametry floaty v 32-bitovém zapisu.

17
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MEDIUM_VECTOR

Doporucujeme oddélit hlavni télo parametri od souboru tykajiciho se predmétu vlozeného do elmag. pole. To prove-
deme zalozenim nového souboru, napf. medium. txt. Do hlavniho souboru parametri main.par zaneseme informaci,
7e GSVIT m4 hledat parametry zkoumaného piedmétu v souboru medium.txt nésledovné (zde predpoklddame,
Ze soubor medium.txt je umistén ve stejném adreséafi jako hlavni soubor main.par, pokud tomu tak neni, je zde

tFeba vyplnit celou cestu k souboru medium.txt)

MEDIUM_VECTOR

medium.txt

Dale veskeré informace v této kapitole budeme zapisovat do souboru medium. txt. Informace zapisované do souboru

maji nasledujici charakter.

code_shape shape_volume_def material

7.1.1 code_shape

Pomoci code_shape nadefinujeme, jaky tvar chceme do vypocetniho objemu vlozit.

TABULKA 7.1: Kody nélezici k ruznym tvartm vkladanym do GSVITu.
* Gwyddion vyskové pole.

tvar koule | kvadr | valec | kuzel urlzr3uty Ctyfstén | soubor G.Wy‘i'
kuzel dion
code_shape 4 8 7 107 108 12 21 22

7.1.2 shape_volume_def

V predchozim jsme vybrali tvar, ktery vlozime do vypocetniho objemu, zde mu nadefinujeme ukotveni v prostoru

a rozméroveé ho vymezime.

Koule

Koule je v prostoru charakterizovdna umisténim stfedu (x, y, z) a jejim polomérem (radius).

4 x y z radius material

Kvadr

Kvadr charakterizumeje pomoci soufadnic dvou bodt, které jsou vici sobé tihlopfiéné umistény. Jeden bod necht

charakterizuji soufadnice (x0, y0, z0), druhy bod (xN, yN, zN). PiSeme potom:

8 x0 yO z0 xN yN zN material
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Valec

Viélec udejme pomoci pozice stiedu jedné podstavy (x0, y0, z0), sttedu druhé podstavy (xN, yN, zN) a poloméru

podstav radius.

7 x0 yO z0 xN yN zN radius material

Kuzel

Kuzel zadejme pomoci pozice vrcholu (x0, y0, z0), stfedu podstavy (xN, yN, zN) a jejim polomérem radius.

107 x0 yO z0 xN yN zN radius material

Uriznuty kuzel

Ut{znuty kuzel je do vypocetniho prostoru umistén pomoci definovan{ stiedu (x0, y0, z0), (xN, yN, zN) a polomért

radius0, radiusN obou podstav.

108 x0 yO z0 xN yN zN radiusO radiusN material

Ctyistén

Ctyfstén definujeme pomoci souradnic vsech jeho vrcholi.

12 x0 yO z0 x1 y1 z1 x2 y2 z2 x3 y3 z3 material

7.1.3 Nacteni ze souboru

Soubory obsahujici informace k nacteni tvaru musi byt ve formétu .node a .ele (v ukédzce filebase.node,
filebase.ele). K vytvofeni vyuzijeme prislusnych programi. Abychom mohli nastavit spravnou velikost a umistén{
v prostoru, posunuti v prostoru zajistime pomoci xshift yshift zshift, velikost naskalujeme pomoci xmult
ymult zmult. Soubory filebase.node, filebase.ele mohou obsahovat indexy material_index, kterymi se defi-
nuje podmnozina bodu, kterd bude slouzit jako materidl. Tohoto parametru se dé vyuzit v p¥ipadé, ze soubory

obsahuji nékolik indexu a kazdému se prifadi jiny materidl. PiSeme:

21 filebase atribute_num material_index xshift yshift zshift xmult ymult zmult material

Zde je ptiklad kodu odpovidajici pouziti material_index.

21 cube.1 01 000111 materiall
21 cube.1 00 0 0 01 1 1 material2

# my little cube

6 4 1
# elements (tetrahedrons), links to corresponding node list
#

1 6 7 1 5 1



MEDIA 20
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Symbolem 1 znac¢ime piislusnost k materidlu materiall, podtrzitko zde je jen pro zvyraznéni.

7.1.4 material

Pouziti materidli ukazeme pro jednoduchost na kulicce o poloméru 10 voxelu vlozené na pozici 50, 50, 50.

vakuum

V piipadé, ze budeme vklddat do vypocetniho objemu objekt z vakua, pouzijeme

4 50 50 50 10 0

idedlni elektricky vodi¢ (pec)

4 50 50 50 10 10

linearni prostiedi

U linedrniho prostiedi je tfeba zadat relativni permitivitu e, relativni permeabilitu i a elektrickou o a magnetickou

vodivost ;.

4 50 50 50 10 1 € o pu o

CP model

Drudeho model s kritickymi body (CP model, 5) s pifedpisem permitivity [7] 8]

2 2 idp —igp
wp € ©
=g — — 2 — A,Q : 71
ccp (w) = ¢ wz+iw+; P P(prirp+ﬂp+w+ifp> i

vyzaduje zadan{ statické permitivity e.,, parametry souvisejici s Drudeho modelem (plasmova frekvence wp, frek-
vence tlumeni 7) a dvé sady popisujici kritické body (amplituda A, fdze ¢, rezonanéni frekvence w a frekvence

tlumeni T).

5 50 50 50 10 4 eoc wp v Al ¢1 wl T'l A2 ¢2 w2 I'2

Pro zlato GSVIT piebird parametry z [7]
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4 50 50 50 10 5 1.11683 0 13.1839e15 0.0207332e15 3.04155 -1.09115 4.20737el15 2.35409e15 0.273221
-1.18299 3.88123e15 0.452005e15

a pro stiibro

4 50 50 50 10 5 0.89583 0 13.8737el15 0.0207332e15 1.3735 -0.504659 7.59914el15 4.28431el5 0.304478
-1.48944 6.15009e15 0.659262e15

nacteni z databaze

GSVIT vyuzivé informaci z SOPRA (www. sspectra. com/ sopra. html|) databdze a z webovych strének https:
//refractiveindez. info| . Volbou 99 uréime, ze chce vybirat materidl z databdze GSVITu a néaslednym argu-
mentem vybereme konkrétni slou¢eninu. Seznam dostupnych sloucenin v databézi nejlépe zjistite, kdyz rozkliknete
adresar, kam jste GSVIT nainstalovali a ddle cestou /gsvit/gsvit-1.8.1/data/spectra dojdete do databdze. V

ukézce vybirdme z databaze A1ON.

4 50 50 50 10 99 AlON

Do databéze 1ze pridavat dalsi materialy, v takovém ptipadé doporuc¢ujeme postupovat podle http://gsvit.net/

spectra.php, kde je problematika popsana.

7.2 MATMODE CHECK

MATMODE_CHECK
1

Pii volbé 1 zkontroluje nastaveni materidlu a pokud je to mozné, alokuje mensi ¢dst paméti. Predevsim se jedna
o pouziti jednodussich rovnic v pfipadé nemagnetického materialu nebo pfi vypoctech ve vakuu, ¢imz lze zkratit

vypocetni ¢as. Defaultné je tento parametr nastaven na 0.


www.sspectra.com/sopra.html
https://refractiveindex.info
https://refractiveindex.info
http://gsvit.net/spectra.php
http://gsvit.net/spectra.php

Kapitola 8

OUTPUTS

V této ¢asti popiseme sondy integrované do GSVITu. Poznamenejme, ze vybér spravnych sond a jejich vhodné
nastaven{ je zdsadni pro ndmi simulovany jev. Dodejme, Ze vypisovani vysledku stoji néjaky ¢as, proto se snazime

vypisovani omezit a soustiedit se pouze na podstatné veli¢iny.

OUT_FILE

Piikaz OUT _FILE slouzi k definovani vystupniho souboru, do kterého ma GSVIT zapisovat 2D data. Pro soubor

se voli format Gwyddionu, uved'me piiklad se zapisem do souboru gwyout . gwy.

OUT_FILE
gwyout.guy

OUT_POINT

Chceme-li sledovat vybranou slozku elmag. pole v ur¢itém misté, vyuzijeme funkce OUT_POINT, které specifi-
kujeme, o kterou slozku elmag_type a v kterém bodé position se zajimame, s jakym ¢asovym krokem time_step a

do jakého souboru se ma zapisovat.

OUT_POINT
elmag type nskip position

GSVIT umoznuje sledovat v libovolném bodé vypocetniho objemu jednotlivé slozky elmag. pole. Jednotlivé znacky

elmag. pole najdeme v tab. 8.1.

TABULKA 8.1: Tabulka symbolu odpovidajicim jednotlivym slozkdm elmag. pole.

slozka X y z
elektricka | Ex | Ey | Ez
magnetickd | Hx | Hy | Hz
vSechny All

Mimo chovéni jednotlivych slozek elmag. viny umoznuje GSVIT v tomto vystupu zaznamendvat i protékajici proud,

relativni permitivitu a permeabilitu a vodivost. Odpovidajici znaceni pro zdrojovy kod je v tab. 8.2.

22
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TABULKA 8.2: Dal$i mozné parametry sledovani v pfipadé OUT_POINT rezimu vystupu.

permitivita | Epsilon
permeabilita Mu
vodivost Sigma
Sigast Sigast
Uvédime pifklad zépisu vsech slozek v bodé zdjmu na pozici (50, 50, 50) se zépisem do souboru vzdy
po 10 hodnotach a zapis pouze elektrické x-ové slozky na stejné pozici se zapisem do po 5 hodnotéach.

V ptipadé zapisu pomoci vice OUT_POINT (af uz z diivodu vice bodl z4jmu nebo sledovani prubéhu vice slozek,

je nutné volit rzné vystupni soubory, jinak dochdzi k prepisovani dat)!

OUT_POINT
A1l 10 50 50 50

Ex 5 50 50 50

OUT_IMAGE

OUT_IMAGE

elmag type timestep position

OUT_IMAGE je funkce zapisujici do zvoleného gwy souboru, ktery byl zvolen v rdmci OUT_FILE, 2D data
odpovidajici fezu vypocetnim objemem podél jedné souiadnicové osy. Tedy v pripadé nastaveni fezu napiiklad
na x = 10, musime zbylé soufadnice nastavit na hodnotu -1. Argument elmag_type se voli dle popisu v ¢ésti
OUT_POINT.

Ukéazeme piiklad pro nastaveni fezu v misté = = 10, kdy dochdzi k zdpisu kazdych 5 ¢asovych kroku. Zapisovat Ex

komponentu pole budeme do souboru gwyout.gwy, kde po otevieni Gwyddionem budou tato data popséna jako

OUT_FILE
gwyout .gwy

OUT_IMAGE
Ex 5 10 -1 -1

OUT_PLANE

je obdobou OUT_IMAGE. Opét zaznamenava 2D data, ale uklada je do formatu raw, odpovidajici fezu vypocetnim
objemem (obdobné jako vyse). Nadefinujeme o kterou slozku méme zajem pomoci elmag_type (diskutovéno vyse).
Dalsimi argumenty vybereme ¢asovy krok timestep ukladani, zacatek a konec detekce timestart timestop. Argument
ASCI=1 zapisuje vysledky v ASCI kodu.

DALE NUTNO OVERIT FUNKCNOST.

OUT_PLANE
elmag type timestep ASCI timestart timestop position
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OouT_SUM

Tato varianta zaznamenéava soucet elektrické intenzity pole (bud jednotlivé slozky Ex, Ey, Ez a nebo vsech dohro-
mady All) nebo absorpci Abs. Sumovéni probihd ve vymezeném kvadru s danymi materidlovymi konstantami e,

s a

0UT_SUM
elmag type timestep position

Pozice kvadru je urcena pomoci soufadnic dvou thlopfitné umisténych bodi. Na misto position vkladdme

nasledujici

x0 y0 z0 xN yN zN

OUT_FORCE

Pro zachyceni optické sily pusobici na definovany objem (x0 y0 z0 xN yN zN) slouzi OUT_FORCE. Hodnota
prifazend kazdému bodu definovaného objemu odpovida casovému pruméru pies periodu zdroje. Opticka sila je

pak dopoctena pomoci Maxwellova stress tenzoru.

OUT_FORCE
timestep x0 yO z0 xN yN zN
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NEAR FIELD to FAR FIELD

Transformace blizkého pole na vzdalené pole je metoda pouzivand k vypoctu hodnoty pole mimo vypocetni objem.
Pro pouziti neni ovSem nezbytné, aby bod pocitany jako v dalekém poli lezel mimo vypocetni objem, proto muzeme
porovnavat hodnoty ziskané pro daleké pole s hodnotou ziskanou z Yeeho algoritmu (to je tkolem piikladu na

http://gsvit.net/xex16_4.php).

NFFF

Prikaz NFFF definuje objem, ze kterého se bude pocitat transformace NEAR FIELD to FAR FIELD. Funkce
vyzaduje zadat souradnice dvou bodu (x0 y0 z0 xN yN zN) umisténych thlopiitné a zac¢dtek sum_from a konec

sum_to integrace.

NFFF

x0 yO z0 xN yN zN sum_from sum_to

NFFF_SKIP

Tento pifkaz urcuje oblast (hranici), kterd bude z NFFF vypoctu vyloucena. Pomoci parametri vybereme o kterou
hranici jde a ndsledné z n{ muzeme ’vykrojit’ obdelnik (vybereme ho pomoci 4 souradnic ze 6 i0 jO kO iN jN kN,
kde prvni dvé hodnoty znaé¢i horni levn{ roh a dals{ dvé hodnoty dolnf pravy roh obdelniku), ktery se nezapocitd
do NFFF vypoctu.

NFFF_SKIP
boundary i0O jO iN jN

Argument boundary volime dle tab. 9.1.

TABULKA 9.1: Znaceni pro hranice.

hranice | x0 | yO | z0 | xN | yN | zN
znaceni | i0 | jO | kO | iN | jN | kN

25


http://gsvit.net/xex16_4.php

NEAR FIELD to FAR FIELD 26

NFFF_RAMAHI POINT

Umoznuje zvolit bod, do kterého se presunou hodnoty vypoc¢tené pomoci NFFF vypoctu. Je tfeba definovat pozici
bodu (x y z) a nézev souboru pro vypis hodnot elektrického pole. Tento bod muze byt umistén i mimo

vypocetni objem.

NFFF_RAMAHI_POINT

Xy z




Kapitola 10

Priklad: Odraz na rovinném rozhrani

V této kapitole se zamérime na konkrétni simulaci v GSVITu. Vybrali jsme feSeni problému odrazu elektromag-
netického zafeni na rovinném rozhrani. Budeme sledovat odrazivost a lokalni zesileni pole na tomto rozhrani.

Vysledky z GSVIT simulace porovname s analytickym FeSenim.

10.1 Zadani problému

Vysetiete spektrdlni prubéh odrazivosti na rovinném rozhrani vzduch-kov (zlato nebo stifbro) a studujte lokaln{

zesileni elektrického pole pfimo na tomto rozhrani.
Lokélni zesileni LFIEF se definuje jako podil celkové intenzity na rozhrani a dopadajiciho zareni

Ea+E' 42

LFIEF = ,
Eal?

(10.1)
kde E4 (E’4) znadf elektrickou slozku dopadajici (odrazené) viny, pficemz pro kolmy dopad se d& vztah vyjadrit

pouze jako podil dielektrickych konstant (index M odpovida kovu, A vzduchu)

2

LFIEF = 4 . (10.2)

‘ VEA
VEM Tt /€A
10.2 Parametrov y’ Soubor

V této ¢asti se zaméiime na feseni navrzeného problému pomoci GSVITu. Ke spusténi vytvorime soubor parametra

planar_surface.par.

POOL

60 60 120 1le-9 1le-9 le-9
COMP

9001

DT_MULT

0.8

27
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VERBOSE
0
THREADS
-1

GPU

0

SOURCE_TSF
10 10 15 50 50 220 1 340e-6 1

TSF_SKIP
jo
TSF_SKIP
jn
TSF_SKIP
io
TSF_SKIP
in
TSF_SKIP
kn

BOUNDARY_ALL

liao

MBOUNDARY_XO
periodic 15
MBOUNDARY_XN
periodic 45
MBOUNDARY_YO
periodic 15
MBOUNDARY_YN
periodic 45

OUT_FILE
planar_surface.gwy
OUT_POINT

Ey 100 30 30 10
OUT_POINT

Ey 100 30 30 50

MEDIUM_VECTOR
deska.txt

PARAMETROVY SOUBOR 10.1: Ukdzka souboru parametru planar_surface.par pro GSVIT — detekce odrazivosti a

Nastaveni vypocetniho objemu

zesileni na povrchu rozhrani vzduch-kov.

V prvni fadé musime vytvorit vypocetni objem, to znamend nastavit velikost objemu a jeho ¢lenéni, coz se déla v

casti POOL a pocet casovych kroku, které se nastavuji v ¢asti COMP.

V nasem piikladu jsme vytvorili objem o 60 x 60 x 120 voxelech, kde jsme voxely volili jako krychlicky o hrané

1 nm (1e-9).

V ¢asti COMP jsme zvolili 9001 casovych kroki. ZkusSenosti uzivatelit simulujicich tlohy s kovovymi materidly

primély vyvojare pridat od verze GSVIT 1.8.2 parametr DT_MULT. Jedna se vlastné o multiplikdator regulujici

délku casového kroku. Pro kovové materidly je tfeba krok zkratit, proto volba 0.8.
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Vypisovani a hardware

Parametr VERBOSE umoziiuje nastavit, kolik informaci ma GSVIT vypisovat v prubéhu simulaci. Parametr je

kaskddovan od "Vypi§ vsechno’ (3) az po 'Nevypisuj nic’ (0).
Volba THREADS ’-1’ nastavi maximdln{ pocet dostupnych jader (GSVIT si jejich pocet zjist{ sdm).

GPU umoznuje poustét GSVIT na grafickych kartach. Zvolenim 0’ spustime vypocet na procerosu.

Zdroje zaieni

Aby se definovanym objemem mohla §ifit elektromagnetickd vina, musime ji do objemu vlozit. GSVIT disponuje
nékolika typy elektromagnetického zdroje, vice informaci najdete v kapitole 6 nebo dokumentaci [5]. Pro nasi ilohu
jsme pouzili postupnou rovinou vlnu, kterou charakterizuje oddil SOURCE_TSF. Pomoci 10 10 15 50 50 220 jsme
prostorové vymezili §ifeni elektromagnetické viny. Dalsi tii argumenty znadi thly (v radidnech), pomoci nichz

se definuje smér a polarizace elektromagnetické viny, dle obrazku 6.1.

Posledn{ tii ¢fselné argumenty umoziuji nastavit méd, vinovou délku a aplitudu viny. Médy 0/1/2 odpovidaji
postupné moznosti nacteni profilu elmag. zéreni ze souboru/ sinusovy signal/sinusovy signdl s gaussovskym tlu-
menim. Pro dlohu jsme nechali vygenerovat GSVIT sinusovou vlnu (1) o vlnové délce wl = 340e — 6 (v metrech)
a amplitudou 1 (ve Voltech).

Podotknéme, ze GSVIT umi simulovat pouze jednu vlnovou délku, chce-li uzivatel ziskat spektralni zavislost, musi

simulaci pustit opakované, vzdy pro jednu vlnovou délku.

Okrajové podminky

Jelikoz metodou FDTD fesime diferencidlni rovnice, je feSeni zdsadné ovlivnéno nastavenim okrajovych podminek.
Cely vypocetni objem jsme obalili absorpénimi okrajovymi podminkami liao. Déle jsme diky symetrii ilohy zavedli
do objemu periodické okrajové podminky MBOUNDARY, kterymi jsme ve smérech z a y vymezili objem (mezi
voxely 15 a 45 v obou smérech).

TSF_SKIP vylou¢i zadanou sténu TSF objemu z aplikace TSF_SOURCE.

Vystupy

Abychom ziskali informace o rozloZeni a intenzité elektromagnetického pole, musime do objemu zavést vhodné
sondy. Pro ucely nasi ulohy byly zvoleny dva vystupy OUT_POINT, do kterych se zapisuje zvolend komponenta
elektromagnetického pole (Ey) v zavislosti na ¢ase vy¢itand z urcitého mista v prostoru (30 30 10). Data se kazdych
100 ¢asovych kroku zapisi do souboru

Vystup zapisuje odrazenou vlnu v dalekém poli, vystup zaznamenava vinu v blizkém

poli (na povrchu rozhrani). Aby bylo mozné vystupy vypisovat, potiebuje mit GSVIT zadany OUT_FILE.
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Vlozené materialy

Abychom mohli studovat interakci elektromagnetické viny s materidlem, je tieba ho do vypocetniho objemu vlozit,
k tomu slouzi oddil MEDIUM_VECTOR. Standardné se jako argument pouziva textovy soubor, ve kterém jsou

ulozena vSechna specifika, co se materialu tyka.

8 10 10 50 50 50 210 model

PARAMETROVY SOUBOR 10.2: Ukézka souboru deska.trt pro definovani materidli pouZitych v simulaci.

GSVIT ma preddefinované zakladni geometrické ttvary, které do néj lze vlozit, témto utvaram odpovida prvni
argument v materidlovém souboru (8 - kvddr). Tento geometricky titvar se dale umistuje do prostoru sadou argu-
mentu (u kvddru jde o pozice vrcholu lezicich na télesové thlopiicce, 10 10 50 50 50 210). Déle je nutné piitadit
geometrickému utvaru spravné fyzikalni konstanty, aby ho elektromagneticka vlna vnimala jako vyrobeny ze spe-
cifického materidlu. K tomu je tfeba vybrat model, dle kterého si GSVIT piepocita materidlové parametry. Kazdy
model si vynucuje néjaké vlastni parametry, kterych je zapotiebi k simulovani konkrétniho materialu.

Pro nage simulace jsme pouzili Drudeho model s kritickymi body (CP model, model=5), ktery vyzaduje zaddni
materidlovych parametru na misté GSVIT prebird z [1], pro stifbro (nésledujici sekvenci je tieba zadat

do deska.trt na misto ):

PARAMETROVY SOUBOR 10.3: Materidlové parametry pro stiibro [7].

a pro zlato:

PARAMETROVY SOUBOR 10.4: Materidlové parametry pro zlato [7].

Spusténi simulace

Spusténi simulace je mozné pomoci piikazové fadky zadanim néasledujictho ptikazu,

$ ./gsvit planar_surface.par

pfipadné prostfednictvim grafického rozhrani XSVIT.

10.3 Vysledky simulace

Nyni srovname vysledky simulace pro kolmy dopad elektromagnetické viny na rovné rozhrani vzduch-kov s analy-
tickou formuli (10.2).

GSVIT ndm po spustén{ simulace zapiSe do souboru dva sloupecky, které odpovidaji casovému kroku a (v nasem
piipadé, viz nastaveni OUT_POINT) elektrické intenzité E,.

Ze ziskanych dat dopoc¢teme maximalni intenzitu v daném misté, ¢imz ziskame reflektivitu i zesileni na kovovém
povrchu (LFIEF = |Egy + B! L%/ | Esucl?)-
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OouT ouT
POINTPOINT
fod— { el
TSF SOURCE ! 7
0105 50 110 210 220

OBRAZEK 10.1: Komponenta F, po 9000 ¢asovych krocich v simulovaném objemu pro tlohu rovného rozhran{
vzduch—stiibro. Pouzité elektromagnetické zafeni ma vinovou délku 340 nm. V obrazku je ddle naznacena geometrie
a usporadani dlohy. Ciselné idaje v obrazku jsou ve voxelech nebo nanometrech.

Obrazek 10.1 zachycuje rozlozeni komponenty E, po 9000 krocich simulace. Nejvétsi (absolutni) hodnotu vidime

u rozhrani. Stejny obrazek zachycuje i graficky ndvrh tlohy.

V obrézku 10.2 sledujeme srovnani vysledku z FDTD simulace s analytickym vypoctem (rovnice (10.2)) a litera-
turou [9]. Simulace s analytickym vysledkem se velmi dobfe shoduji, to je zpusobeno jednak jednoduchost{ tilohy
a predevsim pouzitim stejnych materidlovych parametru [2]. Pii pohledu na kiivky odpovidajici Schliickerovée
knize [9] vidime posunuti struktur ve spektru stifbra. Toto posunuti vuéci ostatnim vysledkim souvisi s tim, ze
Schliicker pouzil jiné optické konstanty pro stiibro.

V obrazku 10.2b) je vyneseno lokalni zesileni LFIEF, které je obecné pro rovné rozhrani vzduch—kov mensi nez 1
ve srovnani se situaci, ze bychom zde rozhrani neméli. Idedlni bezeztratovy kov by vytvoril na povrchu pole, které
by vyrusilo dopadajici vinu (E; + E, = 0), muselo by dojit tedy k absolutnimu odrazu. Obecné tedy muzeme Fict,
ze malé LFIEF souvisi s velkou odrazivosti. Tento trend je patrny i na obrazku 10.2, kde LFIEF > 1 pouze pro

stiibro okolo 330 nm, kde zaroven stiibro prestdva dobife odrazet svétlo.
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OBRAZEK 10.2: St¥ibro modfe, zlato cervené: a) Porovnani reflektivity z FDTD simulace ziskané pomoci GSVITu

(plné ¢éra) s tabulovanou reflektivitou [2] (pferusované) a literaturou [9] (teckované). b) Srovnani lokalniho zesileni

na povrchu LFIEF rovného rozhrani vzduch—kov: plnéd ¢dra odpovidd FDTD vypoctu, prerusovana analytickému
vypoctu dle rovnice (10.2) s parametry dle [2], teckovand ¢ara znaci vysledek ze Schliickerovy uéebnice|9].
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