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Проведены численное моделирование фотонных стоп-зон
одномерных фотонных кристаллов на основе пористо-
го анодного оксида алюминия и сопоставление числен-
ных расчетов с экспериментальными результатами.
Определено спектральное положение фотонных стоп-
зон анодного оксида алюминия, пропитанного различны-
ми жидкостями. Установлено, что теоретические рас-
четы находятся в хорошем согласии с эксперименталь-
ными данными по спектрам отражения.
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Введение. Фотонные кристаллы (ФК), представляющие собой периодические нано-
структуры с пространственной модуляцией показателя преломления, в последние годы
привлекали большое внимание вследствие своих необычных и контролируемых оптиче-
ских свойств [1, 2]. Пространственная периодичность показателя преломления приводит
к наличию фотонной запрещенной зоны (ФЗЗ) в ФК. Среди различных изготавлива-
емых веществ и структур ФК особый интерес представляют пористые ФК на основе
анодного оксида алюминия (АОА) вследствие их уникальных оптических и электрохи-
мических свойств, легкости изготовления, большой площади поверхности, контролиру-
емого размера пор и высокой термической стабильности [3–7]. ФК находят широкий
спектр применений в разных областях, в частности, в качестве рефрактометрических
[8–10], химических [11–13], рамановских [14–16] и биологических сенсоров [17, 18]. Как
правило, ФК-сенсоры на основе АОА работают на основе изменения спектрального
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положения ФЗЗ при заполнении структурных пустот аналитом вследствие изменения
таких характеристик материала, как эффективный показатель преломления и посто-
янные фотонно-кристаллической решетки [19]. АОА имеет достаточно высокий показа-
тель преломления nAOA = 1.76, чтобы была исключена ситуация, когда он совпадает с
показателем преломления изучаемых жидкостей, что приводило бы к потере аналити-
ческого сигнала (аналогичная ситуация рассматривалась в работе [20], где в качестве
сенсора выступал синтетический опал).

При изучении оптических характеристик ФК на основе АОА авторы в основном
ограничиваются экспериментальными результатами [8]. Однако, чтобы спроектировать
ФК с заданными оптическими характеристиками, необходимо проводить расчет их оп-
тических свойств. Среди таких методов по изучению взаимодействия света с ФК наи-
более распространёнными являются метод конечных разностей во временной области
(FDTD) [21] и метод плоских волн (PWE) [22]. Есть и другие методы исследования ФЗЗ,
такие как метод матрицы переноса (TMM) и строгий метод связанных волн (RCWA).
Стоит отметить, что расхождения между экспериментальными и расчетными резуль-
татами могут свидетельствовать о неполном заполнении пор аналитом и неправильной
теоретической модели структуры ФК.

В данной статье проведен анализ оптических характеристик одномерных ФК на ос-
нове АОА, пропитанных различными жидкостями, и выполнено сопоставление получен-
ных расчетных данных с экспериментальными спектрами отражения. Для численного
моделирования использована модель одномерной слоистой среды [23].

Методика эксперимента. Пленки анодного оксида алюминия были получены мето-
дом циклического анодирования, описанным в работе [24]. В качестве исходного мате-
риала использовалась алюминиевая фольга (содержание Al не менее 99.99%) толщи-
ной 100 мкм и размером 35×35 мм2 с электрополированной поверхностью. Анодиро-
вание производилось в электролите 1М раствора серной кислоты при колебаниях тока
прямоугольной формы. Площадь анодирования S = 5.7 см2 ограничивалась уплотни-
тельным кольцом. Структура ФК из АОА состоит из чередующихся слоев с различной
пористостью [25].

На рис. 1 приведена схема экспериментальной установки для изучения спектров от-
ражения одномерных ФК из АОА при угле падения, близком к нулю. Источником све-
та являлась галогенная лампа (1), излучающая в спектральном диапазоне 400–900 нм.
Свет от источника распространялся по кварцевому световоду (2) диаметром 100 мкм,
из торца которого он попадал на поверхность образца (6). Расстояние от торца све-

37



Краткие сообщения по физике ФИАН номер 9, 2022 г.

Рис. 1: Схема экспериментальной установки для регистрации спектров отражения
от поверхности одномерного ФК из АОА: 1 – галогенная лампа, 2, 3 – световоды,
4 – оптоволоконный зонд, 5 – платформа, 6 – образец, 7 – аналит, 8 – сосуд, 9 –
спектрометр FSD-8, 10 – компьютер.

товода до поверхности образца составляло 1 мм. Излучение, отраженное от участка
поверхности образца диаметром около 100 мкм, попадало во второй кварцевый свето-
вод (3) и затем поступало на входную щель спектрометра FSD-8 (5). Спектр в цифровом
виде анализировался компьютером (10). Для получения спектральной зависимости ко-
эффициента отражения зарегистрированный спектр делили на спектр отражения той
же галогенной лампы от серебряного зеркала PF10-03-P01, коэффициент отражения
которого в видимой области равен (99 ± 1)%. При регистрации спектров экспозицию
варьировали в диапазоне 0.1–100 мс.

Результаты и их обсуждение. Полученные пленки одномерного ФК на основе АОА
имеют упорядоченное расположение пор в сотовой структуре (рис. 2). Поры располо-
жены параллельно друг другу и перпендикулярно подложке. Каждая шестиугольная
ячейка состоит из цилиндрической поры, заканчивающейся на границе металл/оксид,
где расположен вогнутый полусферический барьерный слой.
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Рис. 2: Схематическое изображение одномерного ФК из АОА.

Теоретический анализ. Для анализа дисперсионных свойств одномерного ФК из
АОА была использована модель одномерной периодической слоистой среды [23]. Дис-
персионное соотношение, полученное на основе одномерной модели, имеет вид:

cos(ka) = cos(k1a1) cos(k2a2)− 1

2

(
n1

n2

+
n2

n1

)
sin(k1a1) sin(k2a2), (1)

где ki(ω) = ni
ω

c
, i = 1, 2; k – волновой вектор; n1 и n2 – показатели преломления участ-

ков периодической среды длиной a1 и a2, соответственно; a = a1 + a2 = 186.1 нм –
структурный период; Dpore – диаметр пор; a1 = (1 − η)a и a2 = ηa – эффективные
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толщины слоев композита; η = 0.435 – пористость; ωi – циклическая частота электро-
магнитной волны; c – скорость электромагнитной волны в вакууме.

Показатели преломления материалов брались из справочных данных [26]. Показа-
тель преломления водного раствора глицерина составляет n = 1.393 при температуре
298 К [27].

Так как | cos(ka)| ≤ 1, в спектре дисперсионных кривых ω(k), в соответствии с (1),
присутствуют стоп-зоны.

Спектр отражения электромагнитных волн задается формулами Френеля. Для нор-
мального падения излучения выражение записывается следующим образом:

R(ω) =

∣∣∣∣n(ω)− 1

n(ω) + 1

∣∣∣∣2 =

∣∣∣∣∣∣∣
ck(ω)

ω
− 1

ck(ω)

ω
+ 1

∣∣∣∣∣∣∣
2

. (2)

Исходя из дисперсионного соотношения (1), можно рассчитать спектральные харак-
теристики пленок анодного алюминия: групповую скорость электромагнитной волны V

и эффективную массу фотонов meff .
Спектр отражения тонкой пленки АОА, состоящей из N слоев, можно вычислить

по следующей формуле:

RN(ω) =

1 +

∣∣∣∣∣∣∣∣
(

sin ka

sinNka

)
1

2

(
k1

k2

+
k2

k1

)
sin k2a2

∣∣∣∣∣∣∣∣
2

−1

. (3)

Сопоставление теории с экспериментом. На рис. 3–5 приведены рассчитанные в
соответствии с математической моделью дисперсионные зависимости и видны зонные
структуры исходного одномерного ФК из АОА и после пропитки различными жидко-
стями: водой, этанолом, смесью глицерин-вода (46 масс. %) и чистым глицерином. Дис-
персионные ветви и спектральные характеристики (групповая скорость и эффективная
масса фотонов) для исходного АОА приведены на рис. 3. Как следует из результатов
расчета дисперсионных ветвей и спектральных характеристик, фотонная стоп-зона за-
нимает разное спектральное положение в зависимости от пропитывающей жидкости.
При приближении к краям стоп-зоны групповая скорость фотонов уменьшается и это
сопровождается увеличением плотности фотонных состояний (рис. 3(b)). На рис. 3(с)
показано, что эффективная масса фотонов изменяется в широком диапазоне значений и
может быть как положительной, так и отрицательной. Наибольшие по модулю значения
эффективной массы соответствуют точкам перегиба дисперсионных ветвей.
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Рис. 3: Дисперсионные ветви и спектральные зависимости групповой скорости и эф-
фективной массы фотонов для исходного ФК из АОА.

На рис. 4 приведены дисперсионные ветви образцов АОА, пропитанных различными
жидкостями. Из сопоставления с рис. 3(a) видно, что пропитка приводит к сужению
фотонных стоп-зон.

На рис. 5((a)–(e)) приведены рассчитанные спектры отражения исходного ФК из
АОА и после пропитки различными жидкостями в сопоставлении с эксперименталь-
ными спектрами. Здесь рассматривается первая фотонная стоп-зона. Черная линия со-
ответствует рассчитанным спектрам отражения, а цветные линии – экспериментально
полученным спектрам. При нормальном падении света на поверхность ФК в спектрах
отражения обнаруживаются резкие максимумы в области первой стоп-зоны с длинами
волн 549 (исходный АОА), 591 (вода), 596 (этанол), 600 (глицерин (46%) – вода (54%))
и 609 (глицерин) нм. Параметры при расчете можно подбирать таким образом, чтобы
обеспечить наилучшее согласие границ стоп-зон экспериментальных спектров отраже-
ния с рассчитанными зависимостями (рис. 5(a)–(e)). Сравнение экспериментальных и
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Рис. 4: Дисперсионные ветви ФК из АОА после пропитки различными жидкостями:
(a) вода, (b) этанол, (c) раствор глицерин (46%) – вода (54%), (d) глицерин.

теоретических зависимостей (рис. 5(a)–(e)) показывает качественное согласие теории с
экспериментом.

Полуширина расчетных и экспериментальных спектров отражения приведена в
табл. 1. Как следует из табличных данных, полуширина расчетных спектров образцов
примерно в 4 раза больше полуширины экспериментальных спектров, а для образца с
глицерином примерно в 3 раза больше. Также и форма спектров отражения, получен-
ных экспериментально, не согласуется с характером теоретических кривых, имеющих
вид крутых ступенек, так как в теории не учитывалась дисперсия постоянной решетки в
реальном ФК. Из спектров отражения видно также, что при пропитке ФК различными
жидкостями фотонная стоп-зона смещается в длинноволновую область спектра.
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Рис. 5: Рассчитанные спектры отражения ФК на основе АОА в сопоставлении с экс-
периментальными спектрами до и после пропитки различными жидкостями: (a) ис-
ходный ФК, (b) вода, (c) этанол, (d) раствор глицерин (46%) – вода (54%),
(e) глицерин.
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Т а б л и ц а 1
Теоретическая и экспериментальная полуширина пика отражения ФК из АОА,

исходного и с пропиткой указанными жидкостями

FWHM Раствор
Воздух Вода Этанол вода (54%)- Глицерин

Вещество глицерин (46%)
Теория, нм 159.39 95.305 89.554 82.16 64.906
Эксперимент, нм 42.5675± 20.62044± 18.01205± 21.70695± 19.30236±

0.29685 0.09296 0.10695 0.09458 0.17101

Заключение. В данной статье предложен метод определения оптических характе-
ристик одномерных ФК из АОА на основе сравнения экспериментально полученных
спектров отражения с результатами расчётов с помощью приведенной теоретической
модели. Определены спектральные положения фотонных стоп-зон пленки АОА. Полу-
ченные результаты показывают правомерность использования описанной модели для
оценки дисперсионных зависимостей и для характеризации спектров отражения одно-
мерного ФК из АОА в сухом состоянии и после пропитки водно-спиртовыми смесями.

Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках научного про-
екта № 20-32-90084.
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