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1 Общая характеристика работы

Диссертация посвящена численному моделированию оптических свойств
наноструктурированных материалов, а именно, в ней исследуются следую-
щие вопросы:

∙ Возможность применения металлических фотонных кристаллов в каче-
стве новых высокоэффективных источников света.

∙ Оптимизация размеров и формы антиотражающих нанотекстурирован-
ных покрытий.

Основным используемым численным методом является метод решения
уравнений Максвелла в конечных разностях (Finite-Difference Time-Domain,
FDTD). Для расчетов применяется специально написанная параллельная
программа, включающая в себя ряд новых оригинальных численных мето-
дов, которые также описываются в данной диссертации.

Актуальность работы. Наноструктурированные материалы представ-
ляют собой новый тип материалов, характеризующийся малым размером (ха-
рактерный размер порядка нескольких сотен нанометров и менее) и сложной
организацией составляющих его элементов. Наноматериалы обладают уни-
кальными физическими свойствами, что позволяет им находить применение
во многих промышленных областях: в вычислительной технике, энергетике,
медицине и т. д. [1]

К наноматериалам относятся фотонные кристаллы [2], представляющие
собой структуры с периодически меняющейся в пространстве диэлектриче-
ской проницаемостью. Оптические свойства фотонных кристаллов сильно от-
личаются от оптических свойств сплошных сред: электромагнитные волны
в фотонном кристалле имеют зонный спектр и координатную зависимость,
аналогичную блоховским волнам электронов в обычном кристалле. Перерас-
пределение плотности фотонных состояний в фотонном кристалле приводит
к изменению спектра их теплового излучения [3]. Внутри запрещенной зо-
ны плотность фотонных состояний равна нулю, и излучение электромагнит-
ных волн подавлено. Вне запрещенной зоны интенсивность этого излучения
непосредственно связана с плотностью фотонных состояний и может сильно
варьироваться на разных частотах. На основании этого в литературе бы-
ло высказано предположение о возможности использования металлических
фотонных кристаллов в качестве высокоэффективных источников видимого
света [3], излучение которых было бы подавлено в инфракрасном диапазоне,
что позволило бы добиться существенно большей световой отдачи по сравне-
нию с обычными лампами накаливания. Однако до сих пор не было проведе-
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но какого-либо детального исследования практического осуществления такой
возможности. В частности, не было изучено влияние неизбежных при изго-
товлении фотонных кристаллов дефектов, а также роли внешней матрицы,
необходимой для фиксации составляющих фотонный кристалл элементов. В
связи с этим становится актуальным исследование излучательных характе-
ристик металлических фотонных кристаллов при высоких температурах и
возможности создания на их основе высокоэффективных источников света.

Еще одним примером практического использования наноматериалов явля-
ются текстурированные антиотражающие покрытия. Интерес к ним особенно
возрос в последнее время, а именно, появилась масса новых работ по успеш-
ному изготовлению антиотражающих нанотекстурированных покрытий (см.,
напр., [4]), используемых, в частности, в солнечной энергетике. Параллельно
активно ведется теоретическое исследование оптических свойств текстуриро-
ванных покрытий (см., напр., [5]). Отметим, что в имеющихся работах, как
правило, либо отдельно рассматриваются длинно- или коротковолновый пре-
дельные случаи, либо видимый диапазон для размеров составляющих тексту-
ру элементов порядка нескольких сотен нанометров. В это же время являет-
ся актуальным единое исследование текстурированных поверхностей во всем
диапазоне длин волн. Такое исследование позволило бы установить, каков
должен быть размер составляющих текстуру элементов, чтобы для заданно-
го диапазона длин волн отражение было бы минимальным.

В этой работе основным используемым численным методом является ме-
тод решения уравнений Максвелла в конечных разностях (англ. - Finite-
Difference Time-Domain method, FDTD) [6]. Выбор этого метода вызван при-
сущей ему высокой параллельной эффективностью, что позволяет применять
его для расчета больших задач на кластерных вычислительных системах.

Как и всякий другой разностный метод, FDTD сталкивается с проблемой
неточного отображения на прямоугольную вычислительную сетку тел, об-
ладающих произвольной формой поверхности. Решение этой проблемы осо-
бенно значимо для моделирования исследуемых в данной работе фотонных
кристаллов и текстурированных поверхностей. Одним из наиболее удачных
способов ее решения является метод подсеточного сглаживания [7]. Однако
этот метод в его первоначальной постановке может применяться только для
диэлектриков, в связи с чем актуальна его модификация, которая позволила
бы расширить его на дисперсные среды.

Исследование оптических свойств наноматериалов включает в себя полу-
чение спектров прохождения и отражения от периодических структур при
падении на них плоской волны. Их расчет FDTD для случая нормально-
го падения предполагает применение периодических граничных условий. В
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случае наклонного падения периодические граничные условия содержат вре-
менной сдвиг, что затрудняет их применение. В литературе было предложено
несколько методов для решения этой проблемы, однако у каждого из них есть
свои недостатки: нестабильность для углов близких к 900, увеличение объема
используемой памяти и т. д. В связи с этим актуальна разработка альтер-
нативного метода, который был бы лишен недостатков предыдущих. Такой
метод позволил бы эффективно исследовать излучательные характеристики
фотонных кристаллов, а также антиотражающие свойства текстурированных
покрытий при любом угле падения.

Цель работы состоит в 1) исследовании излучательных характеристик
металлических фотонных кристаллов, а также возможности их практическо-
го применения в качестве источников света c высокой селективностью излуче-
ния в видимом диапазоне; 2) исследовании антиотражающих свойств тексту-
рированных покрытий во всем диапазоне размеров составляющих текстуру
рассеивателей, а также установлении оптимального размера для заданного
диапазона длин волн; 3) дальнейшем развитии метода FDTD, включающем,
в частности, разработку метода подсеточного сглаживания для дисперсных
сред и метода расчета наклонного падения плоской волны на периодическую
структуру.

Научная новизна работы.
1. Впервые исследованы излучательные характеристики вольфрамовых

фотонных кристаллов типа прямого опала, погруженных в керамическую
матрицу. Найдены геометрические параметры фотонного кристалла (период
решетки порядка нескольких сотен нанометров, фактор заполнения по воль-
фраму порядка нескольких процентов), при которых в случае отсутствия
поглощения во внешней матрице КПД источника света на основе фотонно-
го кристалла оказывается выше в несколько раз по сравнению с обычными
лампами накаливания. Показано, что у рассмотренных составляющих мат-
рицу термоустойчивых материалов (оксид гафния) сильное поглощение при
высоких температурах приводит к существенному снижению эффективно-
сти светового источника на основе фотонного кристалла, вплоть до значения
КПД лампы накаливания. Сделан вывод о том, что для создания высокоэф-
фективного источника света на основе фотонного кристалла необходим поиск
материалов со слабым поглощением при высоких температурах.

2. Впервые исследовано влияние дефектов в фотонном кристалле (неупо-
рядоченности по расположению и разброса по размерам составляющих фо-
тонный кристалл элементов) на его излучательную способность. Показано,
что их наличие приводит к уменьшению величины излучения в видимом диа-
пазоне при сохранении подавления излучения в инфракрасном диапазоне.
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Получено количественное согласие результатов расчетов с результатами спе-
циально поставленного эксперимента.

3. Впервые проведено систематическое сравнительное исследование ан-
тиотражающих свойств текстурированных покрытий во всем диапазоне раз-
меров составляющих текстуру рассеивателей по отношению к длине волны.
Установлено, что ключевым фактором, влияющим на оптимальный размер
составляющих текстуру рассеивателей, является характер замощения под-
ложки их основаниями. В случае полного замощения наименьшее значение
отражения достигается при макроскопических размерах рассеивателей, а в
случае неполного - оптимальный размер имеет порядок длины волны.

4. Впервые установлены асимптотические зависимости величины отраже-
ния от геометрических параметров текстурированной поверхности для длинно-
и коротковолнового пределов. В случае полного замощения подложки осно-
ваниями составляющих текстуру рассеивателей в длинноволновом пределе
отражение уменьшается с увеличением высоты рассеивателей степенным об-
разом, а в коротковолновом - экспоненциальным; в случае неполного замо-
щения в длинноволновом и коротковолновом пределах величина отражения
выходит на постоянное значение.

5. Предложен новый подход программной реализации метода решения
уравнений Максвелла в конечных разностях (FDTD), основанный на инте-
гральном представлении уравнений Максвелла. В рамках этого подхода на-
писана параллельная программа на языке программирования С++. В ходе
ее написания реализован ряд оригинальных решений: оптимизация использо-
вания памяти с помощью упаковки используемых в разностных уравнениях
коэффициентов; увеличение производительности посредством разбиения ал-
горитма обновления сеток на основной цикл, поддающийся векторизации, и
специализированные поправки к нему; увеличение параллельной эффектив-
ности путем балансировки доменов. Специально проведенные тесты проде-
монстрировали линейный характер масштабируемости программы вплоть до
тысячи вычислительных ядер. Программа находится в открытом доступе в
интернете (http://fdtd.kintechlab.com).

6. В рамках метода FDTD впервые предложен и реализован алгоритм
подсеточного сглаживания для дисперсных сред, позволяющий существенно
уменьшить величину численной ошибки, связанной с неточным отображени-
ем тел, обладающих произвольной формой поверхности, на прямоугольную
вычислительную сетку. Его применение приводит к увеличению порядка точ-
ности метода FDTD по сравнению с обычным

”
лестничным“ приближением.

7. Впервые предложен и реализован итерационный метод для моделирова-
ния наклонного падения плоской волны на периодическую структуру в чис-
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ленном расчете FDTD. С его помощью можно получать результаты во всем
диапазоне углов от 00 до 900, а также наблюдать реальное поведение поля
во времени. Помимо этого, он лишен таких недостатков предложенных ранее
методов, как неустойчивость при отвесных углах падения и увеличение требу-
емого размера сетки. Особенностью метода является то, что получение реше-
ния для одного угла требует нескольких отдельных итераций-экспериментов.

Положения, выносимые на защиту.
1. Геометрические параметры вольфрамовых фотонных кристаллов ти-

па прямого опала, при которых КПД источника света на основе фотонных
кристаллов выше в несколько раз по сравнению с обычными лампами нака-
ливания.

2. У рассмотренных термоустойчивых материалов (оксид гафния), исполь-
зуемых в матрице, необходимой для фиксации элементов фотонного кристал-
ла, сильное поглощение при высоких температурах приводит к существен-
ному снижению КПД светового источника на основе фотонного кристалла,
вплоть до значения КПД лампы накаливания.

3. Асимптотические зависимости величины отражения от геометрических
параметров текстурированной поверхности для длинно- и коротковолнового
пределов.

4. Ключевым фактором, влияющим на оптимальный размер составляю-
щих текстуру рассеивателей, является характер замощения подложки их ос-
нованиями: в случае полного замощения наименьшее значение отражения
достигается при макроскопических размерах рассеивателей, а в случае непол-
ного - оптимальный размер рассеивателей имеет порядок длины волны.

5. Параллельная программа FDTD, которая может использоваться для
предсказательного моделирования в разнообразных оптических приложени-
ях.

6. Новые численные методы в рамках FDTD: метод подсеточного сгла-
живания для дисперсных сред и итерационный метод для моделирования
наклонного падения плоской волны на периодическую структуру.

Практическая ценность работы.
1. Найдены геометрические параметры вольфрамовых фотонных кристал-

лов типа прямого опала, при которых КПД источника света на основе фотон-
ного кристалла оказывается выше в несколько раз по сравнению с обычными
лампами накаливания.

2. Установлено, что для создания высокоэффективных источников света
на основе фотонного кристалла необходим поиск материалов со слабым по-
глощением при высоких температурах.

3. Найдена оптимальная геометрия текстурированной поверхности, при
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которой достигается наименьшая величина отражения для заданного диапа-
зона длин волн.

4. Показано, что для достижения малых значений отражения в видимом
диапазоне наиболее эффективным решением являются нанотекстурирован-
ные покрытия.

5. Разработана параллельная программа FDTD, которая может использо-
ваться для предсказательного моделирования в самых разнообразных опти-
ческих приложениях: при моделировании оптических свойств фотонных кри-
сталлов, при расчете антиотражающих свойств текстурированных покрытий
и т. д. Программа находится в открытом доступе в интернете.

6. Предложены и реализованы численные методы, позволяющие суще-
ственно увеличить быстродействие и точность расчетов FDTD.

Личный вклад автора. Автором были самостоятельно получены все
результаты для антиотражающих свойств текстурированных поверхностей.
Автором получены основные результаты для излучательных характеристик
вольфрамовых фотонных кристаллов типа прямого опала.

Автор внес решающий вклад при написании параллельной программы,
реализующей метод FDTD, а также при реализации итерационного метода
для расчета наклонного падения плоской волны на периодическую структуру.
Автором был самостоятельно предложен и реализован метод подсеточного
сглаживания для дисперсных сред.

Достоверность результатов. Достоверность расчетов обеспечивается
системой многократных проверок имеющегося кода, а также путем сравне-
ния полученных с помощью него результатов с результатами, полученными
другими методами и с имеющимися в литературе экспериментальными дан-
ными.

Апробация работы. Основные результаты диссертационной работы бы-
ли доложены на научно-технических конференциях

”
The International Conference

on Computational Science and Its Applications“ (Малайзия, Kuala Lumpur,
2007),

”
Conference on Computational Physics“ (Бразилия, Ouro Preto, 2008),

”
Conference on Computational Physics“ (Тайвань, Kaohsiung, 2009),

”
Много-

масштабное моделирование процессов и структур в нанотехнологиях“ (Москва,
2009),

”
VII Курчатовская молодежная научная школа“ (Москва, 2009). 52-ая

научная конференция МФТИ (Москва, 2009).
Реализованная программа FDTD стала призером на конкурсе

”
Макси-

мальная масштабируемость“, проведенном в рамках РОСНАНОФОРУМА-
2009 компаниями Intel и "Роснано".

Публикации. По материалам диссертации опубликовано 5 работ в рефе-
рируемых научных изданиях, 1 работа в нереферируемом научном журнале

8



и тезисы российских и международных конференций (список в конце авто-
реферата).

Структура и объем диссертации. Диссертация состоит из введения,
четырех глав и заключения, изложена на 157 страницах, включая 74 рисунков
и 125 наименований цитируемой литературы.

2 Содержание работы

Во введении обоснована актуальность проводимых в работе исследований,
сформулированы основные задачи диссертационной работы, оценена их на-
учная новизна, изложена структура диссертации.

В первой главе обсуждается метод решения уравнений Максвелла в ко-
нечных разностях (Finite-Difference Time-Domain, FDTD). Эта глава содер-
жит в себе описание метода FDTD и изложение новых предложенных чис-
ленных методов: метод подсеточного сглаживания для дисперсных сред и
итерационный метод для моделирования наклонного падения плоской волны
на периодическую структуру.

Метод подсеточного сглаживания предназначен для уменьшения числен-
ной ошибки, связанной с неточным отображением тел с произвольной фор-
мой поверхности на вычислительную сетку. Он основан на введении тензора
обратной эффективной диэлектрической проницаемости "̂−1 вблизи границы
между телами [7]:

"̂−1 = P < "−1 > +(1−P) < " >−1, (1)

где P - это матрица Pij = ninj соответствующая проектору на вектор норма-
ли n⃗ к границе между двумя средами, а <> есть усреднение по контрольному
объему, окружающему выбранный узел сетки.

До сих пор метод подсеточного сглаживания применялся только для мо-
делирования диэлектриков. Мы развили его также и для случая дисперсив-
ных сред. Наша идея заключается в разбиении электрического поля на вспо-
могательные компоненты таким образом, что получающиеся уравнения для
каждой компоненты могут быть решены во временном представлении тра-
диционным для FDTD путем. Например, если зависимость диэлектрической
проницаемости от частоты представляется в виде суммы произвольного чис-
ла членов Друде или Лоренца, эти уравнения могут быть решены методом
вспомогательных дифференциальных уравнений [6].

Для проверки работы изложенного метода мы сравнили полученные с по-
мощью него результаты для рассеяния плоской волны на сфере с аналити-
ческим решением для этой задачи. Мы проводили тестирование следующих
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Рис. 1: Слева: Зависимость фактора эффективности рассеяния Qsca от радиуса для свин-
цовой сферы, ¸ = 1.5 ¹m.
Справа: Угловая зависимость элемента матрицы рассеяния S11 для свинцовой сферы ра-
диуса r = 250 nm, ¸ = 1.5 ¹m.

методов: 1) лестничное приближение, в котором значение диэлектрической
проницаемости берется в узле сетки; 2) усреднение диэлектрической прони-
цаемости по контуру или по объему; 3) усреднение обратной диэлектрической
проницаемости; 4) VP-EP метод [7], который был нами реализован для дис-
персивных сред; 5) собственно применение полного выражения (1).

Рассмотрим результаты расчетов для рассеяния плоской волны ¸ = 1.5¹m
на свинцовой сфере (радиус r варьируется), рассчитанное на сетке с ша-
гом Δr = 50 nm (Рис. 1). Отметим, что на рассматриваемой длине волны
действительная часть диэлектрической проницаемости свинца отрицательна:
" ≈ −81 + 18i. Поскольку решение уравнений Максвелла существенно раз-
личается для областей с положительной и отрицательной диэлектрической
проницаемостью, методы, не учитывающие направление границы между те-
лами и основанные на частичной аппроксимации выражения (1), показывают
существенное снижение точности по сравнению новым методом, в котором
примененяется тензор обратной эффективной диэлектрической проницаемо-
сти.

Далее в первой главе мы предлагаем новый итерационный метод для моде-
лирования наклонного падения плоской волны на периодическую планарную
структуру. Наш метод предполагает проведение нескольких (5-10) отдельных
численных экспериментов FDTD, которые мы в дальнейшем будем называть
итерациями. Идея метода заключается в итерационном приближении к иско-
мому решению, для которого поле F⃗ (x⃗, t) в граничных точках периодической
ячейки x⃗ и в любой момент времени t удовлетворяет условию:

F⃗ (x⃗, t) = F⃗ (x⃗± a⃗1,2, t+ ±t1, 2) , ±tb = ±a1,2 sin µ1,2/c, (2)
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Рис. 2: Геометрия численного эксперимента. 1, 2 – генерирующие (TF/SF) границы, для которых
в качестве источника берется сигнал, переносимый с точек образов 1′, 2′; 3 – TF/SF граница для
генерации падающей плоской волны; 4 – детекторы для записи прошедшего сигнала.

где a⃗1,2 есть периоды структуры по двум направлениям, µ1,2 - величина угла
падения в плоскости, образованной соответствующим направлением транс-
ляции двумерной решетки и нормалью к ней. В зависимости от положения
рассматриваемой границы ячейки применяемый временной сдвиг может быть
как положительным, так и отрицательным, а, следовательно, значения полей
в противоположных приграничных точках должны браться либо из прошло-
го, либо из будущего.

Геометрия численного эксперимента, соответствующего предлагаемому на-
ми методу, представлена на Рис. 2 (в целях простоты изложения мы рас-
сматриваем двумерный случай с a1 = a, a2 = 0 и временным сдвигом ±t =
a sin µ/c). Мы используем метод общего и рассеянного поля (Total Field /
Scattered Field Method, TF/SF) [6] для генерации плоской волны в область
общего поля (эта область заштрихована на Рис. 2). Зависящие от времени
граничные условия TF/SF на границе 3 соответствуют падающей наклонно
плоской волне и известны аналитически. Основная идея нового метода за-
ключается в применении дополнительных граничных условий на границах
1 и 2, которые работают подобно границе TF/SF, где в качестве генериру-
емой волны используются значения полей в точках-образах на границах 1′

и 2′ (x⃗1′ = x⃗1 + a⃗ и x⃗2′ = x⃗2 − a⃗) с соответствующим временным сдвигом.
Для отрицательного временного сдвига в прошлое могут быть использованы
значения полей с текущей i-ой итерации, а для положительного сдвига в бу-
дущее мы используем значения полей, записанные на предыдущей i − 1-ой
итерации:

F⃗i(x⃗2, t) = F⃗i(x⃗2′, t− ±t), F⃗i(x⃗1, t) = F⃗i−1(x⃗1′, t+ ±t). (3)

Расстояние между границами 1 и 2 задается больше периода a на неко-
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Рис. 3: Слева: Зависимость коэффициента прохождения однослойного фотонного кристал-
ла, состоящего из упакованных в квадратную решетку металлических шариков (" = 4"0,
¾ = 2, период решетки a = 1, радиус сфер 0.375) от частоты падающей волны, µ = 450.
Справа: Зависимость коэффициента прохождения от угла падения, частота f = 0.6/a.

торое расстояние ±x, равное нескольким сеточным шагам, для того чтобы
разделить точки-образы и дополнительную границу TF/SF. Для записи зна-
чений E⃗(x⃗1, t) и H⃗(x⃗1, t) на границе 1 используется дополнительный буфер
памяти размером 6NT/Δt, где T - продолжительность одной итерации, Δt

- шаг по времени, а N = NyNz - количество сеточных узлов, приходящихся
на границу 1 (NT/Δt для каждой из трех компонент полей E⃗ и H⃗). Для
границы 2 требуется буфер размера 6N±t/Δt. Для t < 0 и t > T поля в
точках-образах полагаются равными нулю F⃗i(x⃗1′,2′, t) = 0. На первой итера-
ции в качестве граничного условия на границах 1 и 2 берется аналитическое
значение для падающей плоской волны или нулевой сигнал.

Далее в первой главе приводится доказательство сходимости предложен-
ного метода. Идея доказательства заключается в представлении генерируе-
мого на i-ой итерации на границах 1 и 2 сигнала в виде суммы F⃗i = F⃗0+ ±F⃗i,
где F⃗0(x⃗b, t) удовлетворяет условию (2), а ±F⃗i есть сигнал-ошибка. По при-
чине линейности уравнений Максвелла и операции временного сдвига по от-
ношению к полям F⃗i(x⃗, t), эволюция ошибки ±F⃗i при увеличении i может
рассматриваться отдельно от решения F⃗0(x⃗b, t). Нами доказано и численно
проверено, что сигнал-ошибка затухает при увеличении числа итераций.

Метод был протестирован при моделировании однослойного фотонного
кристалла, состоящего из упакованных в квадратную решетку металличе-
ских шариков (" = 4"0, ¾ = 2). Период квадратной решетки полагался рав-
ным единице a = 1, радиус сферы 0.375, а шаг по сетке 0.05. На Рис. 3
представлено сравнение результатов для спектра прохождения, полученных
с помощью описанного метода и с помощью метода LKKR [8]. Результаты
FDTD находятся в хорошем согласии с результатами LKKR уже после пяти
итераций.

Новый метод лишен таких недостатков предложенных раннее в литерату-

12



ре методов [6], как неустойчивость при отвесных углах падения, увеличение
требуемого размера сетки, переход в частотное представление.

Во второй главе описывается использовавшийся нами подход для на-
писания параллельного кода FDTD. В самом широком смысле метод FDTD
включает в себя множество самых разнообразных возможностей: применение
различных типов сеток, использование методов постпроцессорной обработки
результатов и т. д. Для реализации всех этих возможностей требуется напи-
сание больших программ, которые обладали бы высокой производительно-
стью, были бы легко расширяемы и обладали доступным, читаемым кодом.
К сожалению, распространенные некоммерческие программы FDTD лише-
ны этих свойств и не предназначены для широкого круга задач. Это явилось
причиной разработки собственной модели FDTD, которую мы будем в даль-
нейшем называть EMTL (Electromagnetic Template Library). EMTL реализо-
вана в виде библиотеки шаблонов C++, которые могут быть использованы в
качестве строительных компонент при создании конкретных численных при-
ложений. Для реализации возможности проведения параллельных расчетов
используется интерфейс MPI (Message Passing Interface).

EMTL можно представить как совокупность взаимодействующих друг с
другом компонент. Базовые компоненты могут быть задействованы в каче-
стве параметров шаблонов при построении компонент более высокого уровня.
Такими базовыми компонентами являются тела, итераторы, сетки и т. д.

Ключевым строительным блоком EMTL является вычислительная сетка.
Сетка организует размещение данных в памяти и определяет способ интер-
поляции значений поля по сеточным узлам. В рамках этих требований могут
быть реализованы сетки самого разного типа, включая не ортогональные
и неоднородные. Проведение численного расчета с использованием сетки и
внутреннее устройство самой сетки рассматриваются в EMTL как две незави-
симые задачи. Это позволяет реализовать многие процедуры EMTL в более
общем виде, так что они могут быть выполнены с помощью произвольной
сетки. Такой подход обуславливает естественную легкость добавления новых
типов сеток.

В ходе написания EMTL был реализован ряд оригинальных программных
решений, подробно описываемых в рассматриваемой главе: разбиение алго-
ритма обновления сеток на основной цикл, поддающийся векторизации, и
специализированные поправки к нему; оптимизация использования памяти с
помощью упаковки используемых в разностных уравнениях коэффициентов;
увеличение параллельной эффективности путем балансировки доменов.

С целью измерения параллельной эффективности нашего кода при под-
держке компании Intel были проведены тесты на системах Harpertown и
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Рис. 4: Слева: Ускорение на единицу моделируемого объема для различных архи-
тектур и реализаций MPI, нормировано на время исполнения на 64 ядрах. HT -
Harpertown+Infiniband, HT - Nehalem+Infiniband (измерения в ИНТЕЛ), Xeon - кластер
Т-платформы, узлы 2xXeon 5345 2.33 GHz 8 GB RAM, Infiniband.
Справа: Зависимость времени исполнения задачи от числа процессоров в серии масштаби-
руемых тестов на кластере ФМБФ МФТИ (Athlon MP 2400, Gigabit). Начальный размер
задачи (сетка 1403) масштабируется в одном измерении пропорционально числу процес-
соров. Количество временных шагов равно 100.

Nehalem. В этих тестах размер сетки полагался постоянным или зависел от
числа процессоров таким образом, чтобы общий объем задачи сохранялся
при его увеличении. Задача представляла собой численное решение уравне-
ний Максвелла в диэлектрике и металле. Результаты тестов приводятся на
Рис. 4, где показано ускорение на единицу моделируемого объема, харак-
теризующее масштабируемость программы. Ускорение вычисляется относи-
тельно задачи, исполняемой на 64 процессорах при размере сетки 2003. Оба
типа тестов показали линейный или суперлинейный характер масштабируе-
мости приложения для большого числа вычислительных ядер. Также были
проведены тесты на малом кластере, состоящем из 24 2-процессорных узлов
с четырехядерными процессорами Xeon (2xXeon 5345 2.33 GHz 8 GB RAM).
Результаты тестов показывают, что характер производительности приложе-
ния зависит от архитектуры системы и реализации MPI.

Нами было проведено сравнение производительности с программой MEEP,
разработанной в Массачусетском технологическом институте (MIT). Для это-
го была проведена серия масштабируемых тестов на кластере ФМБФ МФ-
ТИ (Athlon MP 2400, Gigabit). Результаты тестов показали, что производи-
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тельность разработанной нами программы примерно в два раза выше, чем у
MEEP (см. Рис. 4).

Третья глава посвящена изучению излучательных характеристик метал-
лических фотонных кристаллов (ФК) и возможности создания на их основе
высокоэффективных источников света. Эта глава содержит в себе литера-
турный обзор и изложение новых результатов.

Вначале литературного обзора излагаются существующие методы расчета
излучательной способности ФК. Затем рассматриваются имеющиеся в лите-
ратуре результаты относительно излучательной способности металлических
ФК. Отметим, что в настоящее время имеется лишь ограниченное число ра-
бот (см., напр., [9]), в которых исследуется излучательная способность ФК
в видимом диапазоне. Вместе с тем, значительная часть результатов, каса-
ющихся влияния геометрических параметров ФК на спектр его излучения,
получена для инфракрасного (ИК) диапазона в рамках исследований воз-
можности применения ФК для управления спектром теплового излучения
(см., напр. [3] и ссылки в этой работе). В этих работах рассматривались
ФК разных геометрий: одномерные ФК, двумерные массивы рассеивателей и
микрополостей, а также трехмерные ФК типа

”
поленница“. Было показано,

как влияют на интенсивность излучения ФК величина периода, количество
слоев ФК, оптические свойства используемого материала.

Еще раз отметим, что число работ для излучения ФК в видимом диапазоне
довольно ограничено. Также не было проведено какого-либо исследования
возможности использования ФК в качестве источников видимого излучения.
Этому исследованию посвящена основная часть третьей главы.

В качестве материала ФК мы используем вольфрам. Высокая селектив-
ность излучения вольфрама в видимом диапазоне выгодно отличает его от
других металлов и вместе с высокой температурой плавления (3695K) делает
его лучшим материалом для применения в качестве источника света.

Для расчетов нами использовался метод FDTD. Для расчета излучатель-
ной способности ФК мы пользуемся способом, предполагающим расчет по-
глощательной способности ФК и применение закона Кирхгофа [3], связыва-
ющего ее с излучательной способностью.

Для верификации написанной программы, реализующей метод FDTD, бы-
ло проведено сравнение с экспериментом, специально проведенным в компа-
нии General Electric. Экспериментальный образец представлял собой воль-
фрамовый ФК монослой с периодом треугольной решетки a = 0.55 мкм. По-
перечный размер рассеивающих элементов равнялся 0.2 мкм. Эксперимент
проводился при комнатной температуре.

Сравнение спектра поглощения экспериментального образца с расчетами
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Рис. 5: Слева: Поглощение вольфрамового ФК монослоя при нормальном падении при
комнатной температуре (T = 298K). Параметры ФК: a = 0.55мкм, поперечный размер
рассеивающих элементов 0.1 мкм. 1 - экспериментальные данные; 2 - расчет идеального
ФК с учетом реальной формы элементов; 3 - расчет с учетом дефектов решетки ФК и
дисперсии элементов по размерам.
Справа: Поглощение ФК при нормальном падении для различных значений периода ре-
шетки a при R = 0.07/0.45a и N = 2, T = 2400K.

FDTD показывает, что амплитуда пика поглощения в видимом диапазоне
определяется степенью неупорядоченности решетки, а ИК-часть спектра по-
глощения определяется только размером элементов (Рис. 5). Последний факт
связан с тем, что в ИК-диапазоне длина волны больше константы решетки,
и поэтому электромагнитное излучение взаимодействует с ФК, как с эффек-
тивной средой.

Перейдем к результатам численных расчетов для температуры T = 2400K,
являющейся характерной рабочей температурой вольфрамовой нити в лам-
пах накаливания. Мы рассматриваем ФК типа гранецентрированного куби-
ческого (ГЦК) прямого опала. Такой выбор обусловлен двумя причинами.
Во-первых, прямой опал в отличие от альтернативных геометрий ФК (об-
ратные опалы или ФК типа

”
поленница“) обладает наилучшей термической

устойчивостью при высоких температурах. Во-вторых, прямые опалы позво-
ляют достигать малых значений фактора заполнения металлом. При этом,
как нами было показано, именно при малых значениях фактора заполнения
металлом достигается больший КПД светового источника.

Рассмотрим идеальный случай прямого опала, когда вольфрамовые ша-
рики помещены в вакуум. На Рис. 5 представлена зависимость поглощатель-
ной способности двухслойного ФК от длины волны падающего света ¸ для
различных значений периода решетки a при сохранении величины отноше-
ния R/a постоянной. Мы видим, что в спектре поглощения ФК присутствует
ярко выраженный пик. Его положение связано с наименьшим вектором об-
ратной решетки, величина которого равна 4¼/

√
3a. Это соответствует длине

волны ¸ = a
√
3/2, которая определяет левый край пика.
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Как видно из Рис. 5, полученные результаты в видимом диапазоне хоро-
шо масштабируются при различных значениях a и при постоянном отноше-
нии R/a, что, на наш взгляд, связано со слабой зависимостью мнимой части
диэлектрической проницаемости вольфрама в видимом диапазоне от длины
волны. Таким образом, изменяя величину a, можно добиться того, чтобы пик
в спектре поглощения попадал в видимый диапазон.

Как показали дополнительные расчеты, при увеличении угла падения рас-
сматриваемый пик перемещается в сторону ИК области. Увеличение радиуса
шариков R и числа слоев N в ФК приводят к увеличению амплитуды пика,
что связано с увеличением доли вольфрама в ФК. С одной стороны это приво-
дит росту излучаемой энергии в видимом диапазоне, однако при этом падает
КПД.

Нами были проведены расчеты для различных значений периода 0.3мкм ≤
a ≤ 0.7мкм, радиуса шариков 0.02мкм ≤ R ≤ 0.2мкм и числа слоев 1 ≤
N ≤ 4. Нашей целью было нахождение таких параметров, при которых
достигается максимальный КПДPC при сохранении величины светового по-
тока, излучаемого через единичную площадку, FPC не меньшим аналогич-
ной величины для полубесконечного вольфрамового слоя Fbulk. Наши рас-
четы показали, что искомыми параметрами ФК являются a = 0.45 мкм,
R = 0.07 мкм и N = 2 (фактор заполнения вольфрамом в этом случае
примерно равен 2.2%). При этих значениях достигается КПДPC ≈ 4.7%, а
FPC ∼ 3.8 ⋅ 106лм/м2. Отметим, что, КПД полубесконечного вольфрамового
слоя равен КПДbulk = 1.6%, а световой поток, излучаемый через единич-
ную площадку, Fbulk = 3.7 ⋅ 106лм/м2. Таким образом, применение ФК может
позволить увеличить КПД примерно в 3 раза.

Дополнительные расчеты показали, что наличие неупорядоченности рас-
положения рассеивателей в ФК и их дисперсии по размерам приводит к
уменьшению пика поглощения и соответственно к уменьшению доли излу-
чаемой энергии в видимом диапазоне. При этом сам эффект подавления из-
лучения в ИК диапазоне сохраняется.

При изготовлении ФК образца должна использоваться внешняя матрица,
фиксирующая ФК элементы. Известно лишь небольшое количество материа-
лов, которые были бы устойчивы к высоким температурам и которые можно
использовать в качестве такой матрицы (в их числе: HfO2, ZrO2 стабилизи-
рованный Y2O3). Однако, при нагревании эти материалы начинают погло-
щать, а, следовательно, и излучать в ИК диапазоне, что может привести к
существенному снижению КПД. Ниже мы исследуем этот вопрос на примере
HfO2.

Будем вначале считать, что поглощение отсутствует, и рассматривать ди-
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Рис. 6: Слева: Поглощение ФК при нормальном падении (T = 2400K) при N = 2. 1 - ФК
погружен в HfO2 при комнатной температуре, a = 0.45 мкм и R = 0.07 мкм; 2 - то же
самое, a = 0.214 мкм и R = 0.033 мкм; 3 - учитывается конечная толщина матрицы HfO2,
d = 2R + (1 + 1/

√
3)a.

Справа: Поглощение ФК при нормальном падении (T = 2400K) при a = 0.214 мкм,
R = 0.033 мкм, N = 2, d = 2R + (1 + 1/

√
3)a. Рассматриваются различные значения

коэффициента затухания в формуле Лоренца для поглощающего HfO2 (см. текст).

электрическую проницаемость HfO2 при комнатной температуре (" = 4.41).
Изменение диэлектрической проницаемости внешней среды от 1 до " при-
водит к тому, что спектральные кривые для поглощения, полученные нами
для ФК в вакууме, масштабируются на величину

√
". Это связано с умень-

шением длины волны во внешней среде в
√
" раз. Кроме того, конечность

матрицы, в которую помещен ФК, приводит к появлению дополнительных
осцилляций, вызванных интерференцией волн, многократно отраженных от
границ между матрицей и вакуумом (Рис. 6).

При высоких температурах диэлектрическую проницаемость HfO2 с хоро-
шей точностью можно аппроксимировать с помощью формулы Лоренца

"(!) = 1 +
Δ"!2

0

!2
0 − 2i!° − !2

, (4)

где Δ" = 3, !0 = 1.2 ⋅ 1016 рад/сек, ° = 1.0 ⋅ 1016 рад/сек. Конкретные зна-
чения используемых параметров взяты нами из результатов экспериментов,
проведенных в компании General Electric.

Для того, чтобы последовательно учесть влияние поглощения, мы пола-
гаем ° = s ⋅ 1016 рад/сек, и постепенно меняем параметр s от нуля до еди-
ницы (0 соответствует отсутствию поглощения, а 1 соответствует действи-
тельной диэлектрической проницаемости HfO2). Как видно из Рис. 6, при
малых значениях s спектр поглощения в основном определяется вольфра-
мовыми шариками. При увеличении s существование матрицы HfO2 вносит
значительный вклад в поглощение в ИК диапазоне. При погружении ФК
с найденными нами ранее оптимальными параметрами в матрицу толщины

18



d = 2R + (1 + 1/
√
3)a КПД снизился до 1.7%.

Таким образом, при росте температуры увеличение поглощения у име-
ющихся термически устойчивых к высоким температурам материалов при-
водит к полному замыванию эффекта ФК у исследованных нами образцов.
Отсюда следует, что для создания высокоэффективных источников света на
основе ФК необходимо нахождение материалов со слабым поглощением при
высоких температурах.

Четвертая глава посвящена изучению антиотражающих свойств тесту-
рированных покрытий. Она состоит из литературного обзора и изложения
новых результатов.

В имеющихся работах показано, что текстурированные покрытия облада-
ют антиотражающими свойствами как в длинно-, так и в коротковолновом
пределах. В первом случае это связано с тем, что оптические свойства таких
покрытий подобны свойствам переходного слоя с плавно меняющимся эф-
фективным коэффициентом преломления [10]. В другом предельном случае
это связано с тем, что лучу требуются много переотражений внутри такой
поверхности прежде чем окончательно отразиться обратно [11]. На приме-
ре кремниевых текстурированных покрытий было показано, что достижение
низких значений коэффициента отражения возможно и в случае, когда ха-
рактерный размер текстуры сравним с длиной волны [5]. Был эмпирически
установлен ряд общих закономерностей касательно влияния размера и гео-
метрии текстуры на ее антиотражающие свойства. Однако не было сделано
какой-либо аналитической оценки характера убывания отражения при изме-
нении геометрии рассеивателей. Отметим также, что в имеющихся работах,
как правило, либо отдельно рассматривались длинноволновый или коротко-
волновый пределы, либо оптический диапазон для размеров рассеивателей
порядка длины волны. Таким образом представляет интерес единое исследо-
вание текстурированных поверхностей во всем диапазоне длин волн.

В основной части главы мы приводим результаты исследования антиот-
ражающих свойств текстурированных поверхностей во всем диапазоне раз-
меров текстуры. Вначале мы оцениваем характер изменения отражения при
изменении размеров текстуры в длинно- и коротковолновом пределах с по-
мощью приближений эффективной среды и геометрической оптики соответ-
ственно. Затем мы исследуем антиотражающие свойства текстурированной
поверхности во всем диапазоне размеров текстуры с помощью метода FDTD.

В конкретных численных расчетах мы рассматриваем подложку с нанесен-
ными на нее стеклянными пирамидками высотой d. Основаниями пирамидок
являются треугольники, квадраты и круги (в этом случае пирамидка вырож-
дается в конус). Пирамидки плотно упакованы в квадратную или треуголь-
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ную решетки с периодом Λ. При этом мы отдельно выделяем два случая:
случай полного замощения подложки основаниями пирамидок (это соответ-
ствует плотной квадратной или треугольной упаковки пирамидок с квадрат-
ными или треугольными основаниями соответственно) и случай неполного
замощения (это соответствует конусам, поскольку между их круглыми осно-
ваниями всегда имеется зазор).

В длинноволновом пределе Λ ≪ ¸, оптические свойства текстурированной
поверхности подобны свойствам промежуточного слоя с непрерывно меняю-
щейся диэлектрической проницаемостью. Увеличение высоты пирамидок d

приводит к увеличению плавности изменения эффективной диэлектрической
проницаемости и соответственно к уменьшению отражения.

Нами аналитически показано, что в случае полного замощения, для ко-
торого фактор заполнения (доля площади сечения пирамидок в элементар-
ной ячейке на данной высоте) у вершин пирамидок f(0) = 0, а у оснований
f(d) = 1, степень убывания R с увеличением d/¸ зависит от степени глад-
кости функции фактора заполнения f(z) в точках z = 0 и z = d (ось z

направлена вдоль оси пирамидок). Так, если f(z) задавать многочленом сте-
пени (2k′ − 1) таким, что f (i)(0) = f (i)(d) = 0, 0 < i < k′, то R ∼ (d/¸)−2k′.

Нами предложен специальный профиль f(z) = C

∫ z

o

e³
−1(1−³)−1

d³, где значе-

ние константы C побирается таким, чтобы f(d) = 1. В случае такого профиля
коэффициент отражения при увеличении d/¸ уменьшается экспоненциально
(см. Рис. 7). Выводы находятся в согласии с численными расчетами, прове-
денными с помощью приближения эффективной среды и метода FDTD, для
пирамидок с различными профилями (Рис. 7).

В случае неполного замощения подложки основаниями пирамидок меж-
ду этими основаниями имеется зазор (0 < f(d) < 1). Вследствие этого в
точке z = d у функции эффективной диэлектрической проницаемости име-
ется разрыв. Отсюда следует, что при увеличении d/¸ отражение выходит
на постоянное значение, равное коэффициенту отражения между средами
со значениями диэлектрической проницаемости внешней среды и текстуры
(см. Рис. 7).

Перейдем теперь к рассмотрению оптических свойств текстурированной
поверхности в коротковолновом пределе Λ ≫ ¸. На Рис. 7 представлены
результаты расчетов для плотно упакованных треугольных и квадратных
пирамидок (полное замощение) и конусов (неполное замощение). Результаты,
полученные с помощью FDTD находятся в хорошем согласии с результатами,
полученными методом трассировки лучей.

В случае полного замощения коэффициент отражения экспоненциально

20



0.2 0.5 1 2 5
10

-9

10
-7

10
-5

10
-3

10
-1

d/λ

R

grating, profile

f(z) ~ ∫
o

z
e

ζ
-1

(d ζ)
-1

dζ

pyramids

pyramids, quintic profile

f(z)=10(z/d)
3
-15(z/d)

4
+6(z/d)

5

cones

-

0 1 2 3
10

-7

10
-5

10
-3

10
-1

d/Λ

R

square

pyramids

triangular

pyramids

cones

Рис. 7: Слева: Коэффициент отражения переходного слоя с оптическими свойствами,
соответствующими (a) дифракционной решетке с

”
интегральным“ профилем f(z) ∼∫ z

o
e³

−1(1−³)−1
d³ (TE поляризация); (b) плотно упакованным в квадратную решетку квад-

ратным пирамидкам с (c) линейным k
′
= 1 профилем и (d) профилем k

′
= 3 (см. текст);

(e) плотно упакованным в треугольную решетку конусам. Выражения для эффективной
диэлектрической проницаемости квадратных пирамидок и конусов взяты из работ [12,13].
Результаты FDTD (точки) соответствуют значениям параметров Λ = 1, d = 16, 4 < ¸ < ∞,
сеточный шаг Δx = 0.01.
Справа: Коэффициент отражения плотно упакованных пирамидок в приближении гео-
метрической оптики. Результаты FDTD (точки) получены для Λ/¸ = 15.

убывает при увеличении d/Λ. Мы объясняем это тем, что число переотра-
жений внутри текстуры, необходимое для того, чтобы падающий луч поме-
нял свое направление и отразился, линейно растет с увеличением высоты. В
случае неполного замощения (например, плотно упакованные в треугольную
решетку конусы на Рис. 7) при увеличении d/Λ отражение вначале пада-
ет, а после достижения некоторого минимума поднимается до постоянного
значения. Мы связываем это с тем, что при d/Λ → ∞ часть лучей после
первоначального отражения от боковой поверхности движется почти парал-
лельно ей и неминуемо попадает в зазор между основаниями, от которого эти
лучи окончательно отражаются обратно.

Перейдем теперь к результатам FDTD для всего диапазона размеров тек-
стуры. Рассмотрим вначале случай полного замощения подложки основани-
ями пирамидок (Рис. 8). Зафиксируем какое-либо значение d/Λ и исследуем
зависимость отражения R от Λ/¸ (см. соответствующие черные кривые на
Рис. 8). При увеличении Λ/¸ от 0 до 1 отражение падает и достигает локаль-
ного минимума при Λ/¸ = 1, что качественно объясняется тем, эффективная
диэлектрическая проницаемость в нулевом приближении не зависит от Λ/¸,
а отражение соответствующего промежуточного слоя падает при увеличе-
нии высоты d/¸ = (d/Λ)(Λ/¸). При Λ/¸ ≥ 1 отражение продолжает падать,
проходя ряд локальных минимумов, соответствующих тем значениям Λ, при
которых появляются очередные дифракционные порядки. Отметим, что при
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Рис. 8: Слева: Коэффициент отражения от плотно упакованных квадратных пирамидок
при различных значениях Λ/¸ и d/Λ.
Справа: Коэффициент отражения от плотно упакованных в треугольную решетку конусов
при различных значениях Λ/¸ и d/Λ.
Результаты получены с помощью метода FDTD.

Λ/¸ ≥ 1, приближение эффективной среды становится неприменимым, и па-
дение отражения обусловлено эффектами дифракции и интерференции волн,
рассеянных на текстурированной поверхности. При больших значениях Λ/¸
размах осцилляций уменьшается, и кривая выходит на предел геометриче-
ской оптики.

В случае неполного замощения, как, например, для случая плотно упако-
ванных в треугольную решетку конусов (Рис. 8), наименьшее значение отра-
жения достигается при Λ/¸ ∼ 1.

Итак, нами установлено, что оптимальные размеры текстуры зависят от
характера замощения подложки основаниями пирамидок. В случае полно-
го замощения, когда между основаниями нет зазоров, при фиксированной
величине отношения d/Λ наименьшее отражение достигается при Λ → ∞.
Это согласуется с тем, что, как мы показали, скорость убывания отражения
при росте d и фиксированных Λ и ¸ в приближении геометрической оптики
экспоненциальна, в то время как в приближении эффективной среды она в
общем случае имеет степенной характер. При этом малая величина отраже-
ния достижима также и при Λ порядка длины волны. В случае неполного
замощения оптимальное значение Λ имеет порядок длины волны. Наличие
минимума в этом случае также находится в согласии с полученными нами
оценками в приближениях эффективной среды и геометрической оптики.

В оставшейся части четвертой главы мы демонстрируем справедливость
полученных выводов для кремниевых текстурированных покрытий, исполь-
зуемых при увеличении эффективности солнечных элементов. Мы показыва-
ем, что для достижения наименьшего отражения в видимом диапазоне наи-
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более эффективным решением являются нанотекстурированные покрытия.
Также нами учитывается возможная нерегулярность расположения рассеи-
вателей, рассмотрение которой отсутствует в существующих работах. В за-
ключение четвертой главы мы приводим реализованный нами практический
метод расчета углового распределения солнечного света в течение года. С по-
мощью этого метода рассчитан интегральный коэффициент отражения для
выбранной географической точки.

3 Основные результаты и выводы работы

∙ Найдены геометрические параметры вольфрамового фотонного кристал-
ла типа прямого опала (период решетки порядка нескольких сотен нм,
фактор заполнения по вольфраму порядка нескольких процентов), по-
груженного в керамическую матрицу, при которых в случае отсутствия
поглощения в матрице КПД источника света на основе фотонного кри-
сталла оказывается выше в несколько раз по сравнению с обычными
лампами накаливания. Показано, что у рассмотренных составляющих
матрицу термоустойчивых материалов (оксид гафния) сильное погло-
щение при высоких температурах приводит к существенному снижению
эффективности светового источника на основе фотонного кристалла,
вплоть до значения КПД лампы накаливания. Сделан вывод о том, что
для создания высокоэффективного источника света на основе фотонно-
го кристалла необходим поиск материалов со слабым поглощением при
высоких температурах.

∙ Показано, что наличие дефектов в фотонных кристаллах (неупорядочен-
ности по расположению и разброса по размерам составляющих фотон-
ный кристалл элементов) приводит к уменьшению величины излучения
в видимом диапазоне при сохранении подавления излучения в инфра-
красном диапазоне. Получено количественное согласие результатов рас-
четов с результатами специально поставленного эксперимента. Это дает
обоснование для применения использованного в расчетах метода FDTD
для моделирования источников света на основе фотонных кристаллов.

∙ С использованием трех различных методов найдены асимптотические
зависимости величины отражения от геометрических параметров состав-
ляющих текстуру рассеивателей для длинно- и коротковолнового преде-
лов. Установлено, что ключевым фактором, влияющим на оптимальный
размер рассеивателей, является характер замощения подложки их осно-
ваниями. В случае полного замощения наименьшее значение отражения
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достигается при макроскопических размерах рассеивателей, а в случае
неполного - оптимальный размер имеет порядок длины волны.

∙ Показано, что для достижения наименьшей величины отражения в види-
мом диапазоне наиболее эффективным решением являются нанотексту-
рированные покрытия. Установлено, что наличие неупорядоченности, а
также небольших зазоров в расположении составляющих эти покрытия
рассеивателей не сказывается на величине отражения. При этом в случае
кремниевых нанотекстурированных покрытий, используемых для увели-
чения эффективности солнечных элементов, практически достижимой
является величина отражения порядка одного процента во всем види-
мом диапазоне (для нетекстурированной поверхности коэффициент от-
ражения равен 30-40%).

∙ Предложен новый подход программной реализации метода решения урав-
нений Максвелла в конечных разностях (FDTD), основанный на инте-
гральном представлении уравнений Максвелла. В рамках этого подхода
написана параллельная программа на языке программирования С++.
В ходе ее написания реализован ряд оригинальных решений: оптимиза-
ция использования памяти с помощью упаковки используемых в раз-
ностных уравнениях коэффициентов; увеличение производительности
посредством разбиения алгоритма обновления сеток на основной цикл,
поддающийся векторизации, и специализированные поправки к нему;
увеличение параллельной эффективности путем балансировки доменов.
Специально проведенные тесты показали, что быстродействие програм-
мы примерно в два раза выше, чем у программы MEEP, разработанной в
Массачусетском технологическом институте. Также был продемонстри-
рован линейный характер масштабируемости программы вплоть до ты-
сячи вычислительных ядер. Развитый при написании программы под-
ход обеспечивает возможность расчета с одновременным использовани-
ем нескольких сеток, каждая из которых максимально приспособлена
к соответствующей ей области моделируемой структуры. Это является
особо важным при моделировании оптических свойств структур слож-
ной формы с неоднородностями, много меньшими длины волны. Про-
грамма находится в открытом доступе в интернете.

∙ В рамках метода FDTD предложен и реализован алгоритм подсеточно-
го сглаживания для дисперсных сред, позволяющий существенно умень-
шить величину численной ошибки, связанной с неточным отображени-
ем тел, обладающих произвольной формой поверхности, на прямоуголь-
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ную вычислительную сетку. Его применение приводит к увеличению по-
рядка точности метода FDTD по сравнению с обычным

”
лестничным“

приближением. Это является значимым для самых разнообразных оп-
тических приложений: при моделировании оптических свойств метал-
лических ФК, при расчете антиотражающих свойств текстурированных
покрытий и т. д.

∙ Предложен и реализован итерационный метод для моделирования на-
клонного падения плоской волны на периодическую структуру в чис-
ленном расчете FDTD. С его помощью можно получать результаты во
всем диапазоне углов от 00 до 900, а также наблюдать реальное пове-
дение поля во времени. Это позволяет эффективно исследовать излуча-
тельные характеристики металлических фотонных кристаллов, а также
антиотражающие свойства текстурированных покрытий при любом угле
падения.
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