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В рамках дипольного приближения проведено обобщение модели эффективной среды с учетом анизотро-
пии формы и динамической деполяризации полупроводниковых наночастиц. Проведенные расчеты выявили
немонотонные зависимости величин двулучепреломления и дихроизма от размера наночастиц. Сравнение
найденной экспериментально дисперсии показателей преломления двулучепреломляющих слоев пористого
кремния в ближнем инфракрасном диапазоне с результатами расчетов свидетельствует о том, что учет
динамической деполяризации позволяет лучше описать оптические свойства этого материала по сравнению
с обычно используемым электростатическим приближением эффективной среды.

PACS: 78.20.Fm, 42.25.Lc, 78.67.Bf, 78.66.Jg

1. Введение

Интенсивно проводящиеся в настоящее время иссле-
дования нанокомпозитных сред для фотоники требуют
развития методов описания их оптических свойств. Зача-
стую можно считать, что электромагнитное излучение,
распространяясь через такие наноструктурированные
материалы, воспринимает их как некие однородные эф-
фективные среды. Для расчетов оптических характери-
стик таких сред часто используются различные модели, в
которых эффективные диэлектрические проницаемости
определяются по некоторому „правилу смешивания“ с
учетом объемного содержания наночастиц каждого типа,
их оптических констант и формы [1–3]. Как правило,
в основе данных моделей лежит электростатическое
приближение, условием которого является малость как
размера наночастицы, так и расстояния между ними
по сравнению с длиной оптической волны в среде.
В то же время, когда отношение размеров наноча-
стиц к длине волны становится достаточно велико,
для описания оптических характеристик нанокомпозита
требуется принимать во внимание размеры наночастиц.
Подход, позволяющий учесть влияние размеров частиц
на величину локального поля, был впервые предложен
в работе [4] и впоследствии использовался в моделях
эффективной среды для так называемого динамическо-
го режима [5–8]. Развитые модели позволяют учесть
распространение электромагнитного излучения в изо-
тропных композитах, сформированных из наночастиц
сферической формы. Однако для оптически анизотроп-
ных наноструктурированных материалов требуется рас-
сматривать частицы эллиптической или иной формы,
не обладающей сферической симметрией. Насколько
нам известно, решения в явном виде для этих случаев
получено не было.
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В нашей работе мы в дипольном приближении рас-
считали действительные и мнимые части деполяризую-
щих поправок, обусловленных конечным временем рас-
пространения излучения в наноэллипсоиде и показали
применимость модели эффективной среды в геометрии
Бруггемана с их учетом для композитов, образованных
наночастицами конечных размеров и обладающих искус-
ственной анизотропией, — на примере двулучепрелом-
ляющего наноструктурированного кремния.

2. Описание модели

Для описания распространения электромагнитного из-
лучения в наночастице конечного размера воспользуем-
ся подходом, изложенным в работе [4]. Деполяризующее
поле Ed внутри шара радиуса a, согласно методу за-
паздывающих потенциалов [9], определяется интегралом
поля диполя, расположенного в центре шара по всему
его объему V . Результирующее поле Ed оказывается
параллельно оси диполя. В запаздывающее значение
дипольного момента в каждой точке шара с радиус-
вектором r, отложенным из центра, входит фазовый мно-
житель ei kr, где k — волновой вектор. Раскладывая ei kr

по степеням k до k3 включительно и интегрируя по
объему шара, получаем

Ed =
∫
V

[
1
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]
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(1)
где θ — азимутальный угол, p‖ — проекция дипольного
момента на ось диполя. Интегрирование (1) дает
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где P — поляризация шара.
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Теперь, используя тот же подход, рассмотрим случай
эллипсоида вращения с полярной полуосью a и эквато-
риальной полуосью b. В этом случае интегрирование (1)
даст

Ed = −4π

[
L(ξ)− D(ξ)k2b2 − i

2
9

k3b3ξ

]
P, (3)

где ξ = a/b — соотношение полуосей, L(ξ) — фактор
деполяризации для эллипсоида, рассчитываемый в элек-
тростатическом приближении [10], а D(ξ) — фактор
динамической деполяризации. Последнее слагаемое в (3)
отвечает за радиационное затухание. Подобно статиче-
ским факторам деполяризации, фактор D(ξ) различается
для различных направлений внешнего поля. Так, если
поле направлено вдоль оси вращения эллипсоида

D‖(ξ) =
1
4

[
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)
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]
(4)

для сплюснутого эллипсоида и
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1
4
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(5)

для вытянутого эллипсоида, тогда как в случае поля,
лежащего в экваториальной плоскости,

D⊥(ξ) =
1
8
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для сплюснутого эллипсоида и

D⊥(ξ) =
1
8
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для вытянутого эллипсоида. Отметим, что при ξ = 1
L‖ = L⊥ = 1/3 и D‖ = D⊥ = 1/3, т. е. уравнение (3)
переходит в уравнение (2). Зависимости факторов ди-
намической деполяризации от величины соотношения
полуосей представлены на рис. 1. Видно также, что
при стремлении ξ к нулю величины D‖ и D⊥ также
стремятся к нулю.

В данной работе мы применим развитую модель для
описания оптических характеристик двулучепреломля-
ющих слоев пористого кремния, формируемого путем
электрохимического травления сильно легированного
кристаллического кремния p-типа. При этом в кремнии
возникают поры, ориентированные преимущественно в
кристаллографических направлениях 〈100〉, а также на-

Рис. 1. Зависимости факторов динамической деполяризации
D‖ и D⊥ для эллипсоида вращения от соотношения полуосей
эллипсоида. Сплошная линия соответствует полю, направлен-
ному вдоль оси вращения эллипсоида, штриховая — полю,
направленному перпендикулярно оси вращения эллипсоида.

нокристаллы кремния размером в десятки нанометров
(мезопористый материал по классификации IUPAC [11]).
Полученный материал обладает заметным двулучепре-
ломлением, причем его оптическая ось расположена в
плоскости поверхности [12]. Для описания оптических
свойств двулучепреломляющих нанокомпозитных сред
часто используется модель эффективной среды Бруг-
гемана, учитывающая анизотропную форму компонент
нанокомпозита [1,2]. Применение этой модели для дву-
лучепреломляющих слоев пористого кремния дает хоро-
шее согласие результатов расчета и экспериментально
полученных величин показателя преломления в средней
инфракрасной (ИК) области [13], при этом предпола-
гается, что поры и кремниевые нанокристаллы имеют
форму эллипсоидов вращения. Вместе с тем с прибли-
жением к видимому диапазону рассчитанные показатели
преломления оказываются меньше обнаруженных в экс-
перименте. Одной из причин подобных расхождений яв-
ляется использование статической модели эффективной
среды, не учитывающей размера наночастиц кремния.

Принимая во внимание модификацию локального по-
ля, действующего на поры и нанокристаллы, мы можем,
оставаясь в рамках модели Бруггемана, записать для эф-
фективной диэлектрической проницаемости пористого
кремния εeff следующее уравнение:

p
εeff

εeff + (ε1 − εeff)
(
L‖,⊥ − D‖,⊥k2

1b2 − i 2
9 k3

1b3ξ
) + (1− p)

× εeff

εeff + (ε2 − εeff)
(
L‖,⊥ − D‖,⊥k2

1b2 − i 2
9 k3

1b3ξ
) = 1,

(8)
где p — пористость, ε1 и ε2 — диэлектрические проница-
емости, а k1 = 2π

√
ε1/λ и k2 = 2π

√
ε2/λ — модули вол-

новых векторов для вакуума и кремния соответственно,
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λ — длина волны в вакууме, индексы ‖,⊥ соответствуют
электрическому полю, поляризованному параллельно и
перпендикулярно оси вращения эллипсоида. Здесь нами
предполагалось, что поры и нанокристаллы имеют не
только одну и ту же форму, но и один и тот же размер.

3. Применение модели и обсуждение
результатов

Применим модель (8) для описания оптических
свойств анизотропного пористого кремния. Учет эф-
фектов динамической деполяризации приводит к росту
показателей преломления для обыкновенной и необык-
новенной волн по сравнению со статическим приближе-
нием. Этот рост оказывается тем больше, чем короче
длина волны и чем больше размер наночастиц. На рис. 2
показаны зависимости показателей преломления n‖ и n⊥
от величины экваториальной полуоси b, рассчитан-
ные для пористого кремния с пористостью p = 59%
и ξ = 0.86 [14] для длин волн λ = 0.6, 1 и 2 мкм.
В расчетах использовались известные зависимости дей-
ствительной и мнимой частей показателя преломления
кремния от длины волны [15,16]

Что же касается зависимостей величин двулучепре-
ломения 1n = n⊥−n‖ и дихроизма 1κ = κ⊥−κ‖, где n
и κ — действительная и мнимая части эффективного
показателя преломления пористого кремния, то их зави-
симость от размера имеет немонотонный вид (рис. 3).
По мере увеличения размера пор и нанокристаллов
кремния, 1n и 1κ сначала возрастают, затем, по мере
дальнейшего роста b, величина двулучепреломления
уменьшается, причем, чем короче длина волны, тем
больше различие со случаем статического приближе-
ния (b = 0) и тем при меньшем размере наночастицы
достигается максимум величин двулучепреломления и

Рис. 2. Величины эффективных показателей преломления n‖
и n⊥ для мезопористого кремния в зависимости от размера
пор и нанокристаллов для различных длин волн. Штриховые
линии соответствуют n‖, сплошные — n⊥ .

Рис. 3. Величины двулучепреломления 1n (a) и дихроиз-
ма 1κ (b) в зависимости от размера пор и нанокристаллов
для различных длин волн.

дихроизма. Отметим, что подобное поведение величи-
ны двулучепреломления наблюдалось при учете вклада
свободных носителей заряда в мезопористом кремнии
и щелевых кремниевых структурах [17,18]. Общность
указанных эффектов состоит в том, что во всех случаях
внешнее электрическое поле и поле в среде различаются
по фазе. Для b > 11 нм зависимость дихроизма от длины
волны также будет немонотонной: с уменьшением длины
волны 1κ будет сначала возрастать, а затем падать.
Именно такая зависимость наблюдалась для двулуче-
преломляющей пленки мезопористого кремния в рабо-
те [13]. Следует, однако, подчеркнуть, что используемая
нами модель не учитывает, во-первых, различия фаз
волны в различных точках поры и нанокристалла и,
во-вторых, интерференции волн, рассеянных на каждой
частице; между тем влияние этих факторов будет воз-
растать с увеличением размера нанообъектов.

Выполненный таким образом учет динамической де-
поляризации позволяет уточнить модели эффективной
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Рис. 4. Зависимости показателей преломления анизотропного
мезопористого кремния от длины волны. Экспериментально
определенные величины показателей преломления изображе-
ны: 1 — n0 (обыкновенная волна) и 2 — ne (необыкновенная
волна). Линиями представлены результаты расчета по модели
эффективной среды: штриховая — без учета динамической
деполяризации, сплошная — с учетом.

среды, обеспечив лучшее согласие их результатов с
экспериментальными данными. На рис. 4 представлены
дисперсионные зависимости показателей преломления
оптически анизотропного мезопористого кремния, опре-
деленные в эксперименте из анализа спектра пропус-
кания тонкой свободной пленки, изготовленной трав-
лением кристаллического кремния с удельным сопро-
тивлением 3 мОм · см с ориентацией поверхности (110)
в растворе плавиковой кислоты в этаноле; плотность
тока составляла 75 мА/см2 [14]. Там же представлены
результаты расчетов на основе модели Бруггемана как с
учетом, так и без учета динамической деполяризации.
Напомним, что необыкновенная волна соответствует
волне с поляризацией, параллельной оси вращения эл-
липсоидов, а обыкновенная — волне с поляризацией,
перпендикулярной оси вращения. Как видно, в длин-
новолновом диапазоне роль динамической деполяриза-
ции невелика и статическая модель эффективной среды
обеспечивает хорошее согласие рассчитанных показате-
лей преломления с данными эксперимента. Однако с
уменьшением длины волны пренебрежение эффектами
динамической деполяризации приводит к занижению
рассчитанных показателей преломления по сравнению с
определенными в эксперименте. Если принимать во вни-
мание конечный размер наночастиц и пор, то расчетная
зависимость будет характеризоваться более быстрым
ростом эффективных показателей преломления с умень-
шением длины волны. Удовлетворительного согласия
модели с экспериментом удается достигнуть при сле-
дующих параметрах: пористости p = 59%, соотношении
полуосей ξ = 0.86 и экваториальной полуоси b = 9 нм.
Последняя величина соответствует размерам наночастиц
и пор в мезопористом кремнии. Отметим, что, хотя

учет эффектов динамической деполяризации приводит
к увеличению показателей преломления, величина дву-
лучепреломления 1n = n0−ne, как показывают расчеты,
для указанных значений p и ξ меняется незначительно,
увеличиваясь на 0.001 на длине волны 0.8 мкм.

4. Заключение

Таким образом, учет динамической деполяризации в
частицах, имеющих форму эллипсоидов вращения, поз-
волил обобщить модель эффективной среды на случай
двулучепреломляющих композитных материалов, сфор-
мированных из наночастиц конечных размеров. Приме-
нение данной модели для описания дисперсии эффектив-
ного показателя преломления двулучепреломляющего
пористого кремния позволило добиться хорошего согла-
сия данных экспериментов с результатами расчетов.
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тиновой за плодотворные дискуссии.
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Abstract The generalization of an effective medium model has
been developed in the framework of the dipole approximation
taking into account form anisotropy and dynamic depolatization
of semiconductor nanoparticles. The calculations revealed the
nonmonotonic dependencies of birefringence and dichroism values
on nanoparticle size. The comparison of the measured and
calculated refractive index dispersion dependencies for birefringent
porous silicon layers in the near infrared region is an evidence of
the dynamic depolarization account allows better describing the
optical properties of this material in comparison with the traditional
effective medium electrostatic approximation.
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