
Úloha: Modelování optických vlastností nanočástic 
Úvod 
Nanočástice ušlechtilých kovů (stříbro, zlato, měď) jsou opticky unikátní – díky své velikosti 
srovnatelné s vlnovou délkou viditelného světla vykazují mnohé zajímavé optické vlastnosti. Ty 
jsou vidět i pouhým okem – při osvitu nanočástic pozorujeme jejich intenzivní zbarvení, které je 
výrazně odlišné od barvy objemového materiálu. Tyto vlastnosti se nazývají vlastnosti 
plasmonické a jsou projevem kolektivní oscilace volných vodivostních elektronů v důsledku 
dopadu elektromagnetického záření. Tato oscilace elektronů se nazývá lokalizovaná povrchová 
plasmonová rezonance (LSPR – Localised Surface Plasmon Resonance). 

 

 

Obrázek 1: Fotografie Ag nanočástic nanesených na podložní sklíčko. 

Při dopadu světla (elektromagnetického záření) na nanočástice dochází k úbytku intenzity záření. 
Tento úbytek se charakterizuje jako extinkční účinný průřez 𝜎𝑒𝑥𝑡 a zahrnuje dva paralelní 
mechanismy zeslabení dopadajícího záření: absorpci (absorption – pohlcení energie 
v nanočástici a přeměna na jinou formu energie, nejčastěji teplo) charakterizovanou absorpčním 
účinným průřezem 𝜎𝑎𝑏𝑠 a rozptyl světla (scattering – změna směru dopadajícího záření) 
charakterizovaný 𝜎𝑠𝑐𝑎𝑡. Platí, že 

 𝜎𝑒𝑥𝑡 = 𝜎𝑎𝑏𝑠 + 𝜎𝑠𝑐𝑎𝑡 (1) 

Interakce světla (elektromagnetického záření) s nanočásticemi popisují Maxwellovy rovnice [1]: 

 𝜕𝐷⃗⃗ 

𝜕𝑡
= ∇ × 𝐻⃗⃗   (2) 

 𝐷⃗⃗ (𝜆) = 𝜀0𝜀𝑟(𝜆)𝐸⃗⃗ (𝜆)  (3) 

 𝜕𝐻⃗⃗ 

𝜕𝑡
= −

1

𝜇0
 ∇ × 𝐸⃗   (4) 

kde 𝐻⃗⃗  je intenzita magnetického pole, 𝐸⃗⃗  je intenzita elektrického pole a 𝐷⃗⃗  je elektrická indukce, 
𝜀𝑟(𝜆) je komplexní relativní dielektrická konstanta a 𝜀0 a 𝜇0 jsou postupně permitivita a 
permeabilita vakua.  

Analytické řešení interakce světla s částicemi – Mie Theory  
Řešení Maxwellových rovnic pro sférické částice jako první přinesl Gustav Mie [2]. Ve své práci 
prezentuje řešení ve formě nekonečné řady obsahující v jednotlivých členech Besselovy funkce. 
Nicméně pro částice malé ve srovnání s vlnovou délkou budícího světla (𝜆 ≫ 2𝑅) platí, že 

různé Ag nanočástice 



k extinkčnímu průřezu nanočástic přispívá pouze tzv. dipólový člen a Mieho rovnice se redukují 
na tvar [3]  

 𝜎𝑒𝑥𝑡 =
18𝜋

𝜆
𝜀𝑚
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2 𝑉0
𝜀2(𝜆)

[𝜀1(𝜆) + 2𝜀𝑚]2 + 𝜀2(𝜆)2
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32𝜋4
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kde 𝑉0 je objem sférické částice, 𝜀1(𝜆) a 𝜀2(𝜆) jsou reálná a imaginární složka dielektrické funkce 
materiálu, 𝜀𝑚 je dielektrická konstanta prostředí a 𝜆 je vlnová délka budícího záření. 

Výše uvedené analytické řešení Maxwellových rovnic platí ovšem pouze pro sférické 
nanočástice, které jsou malé ve srovnání s vlnovou délkou dopadajícího záření.  

Numerické řešení interakce světla s částicemi – FDTD Solver  
Pro nanočástice jiných tvarů a složitějších struktur (např. kubické nanočástice, Janus 
nanočástice nebo nanotyčinky) Mieovu teorii nelze použít a k řešení Maxwellových rovnic se 
využívají numerické metody.  

Jednou z těchto metod je metoda FDTD (Finite-Difference Time-Domain), která řeší Maxwellovy 
rovnice v čase a prostoru. Řešený systém se nejprve diskretizuje: 

• v prostoru → mřížka (mesh) ∆𝑥𝑖 
• v čase → malé kroky ∆𝑡 

a následně v každém bodě mřížky a v každém časovém kroku řeší Maxwellovy rovnice a počítá 

pole 𝐸⃗⃗   a 𝐻⃗⃗ . Z hodnot polí v čase lze následně Fourierovou transformací získat frekvenční 
závislost a nakonec vypočítat Poyntingův vektor, absorpci či rozptyl.  

Na KMF lze pro numerická řešení využít FDTD Solver v softwaru Ansys Lumerical [4]. 

Experimentální zkoumání interakce světla s částicemi – UV-Vis 
spektrofotometrie 
Velice jednoduchým způsobem experimentálního zkoumání plasmonických vlastností 
nanočástic je UV-Vis spektrofotometrie.  

UV-Vis spektrofotometr měří rozdíl intenzity dopadajícího světla 𝐼0 a světla po průchodu vzorkem 
𝐼 při různých vlnových délkách. Poměr těchto dvou intenzit při dané vlnové délce dopadajícího 

záření 𝜆 pak představuje transmitanci 𝑇(𝜆) =
𝐼(𝜆)

𝐼0(𝜆)
 [5]. Transmitanci lze převést na absorbanci 𝐴 

pomocí vztahu  

 𝐴(𝜆) = − log(𝑇(𝜆)) = − log
𝐼(𝜆)

𝐼0(𝜆)
.  (7) 

V UV-Vis spektrofotometrii se měří úbytek intenzity světla prošlého vzorkem. Není možné rozlišit, 
zda k úbytku intenzity došlo v důsledku absorpce nebo rozptylu světla, efektivně tedy 

https://optics.ansys.com/hc/en-us/articles/360034914633-Finite-Difference-Time-Domain-FDTD-solver-introduction


experimentální hodnota 𝐴(𝜆) odpovídá spíše extinkci a smysl dává spíše její porovnání s 𝜎𝑒𝑥𝑡(𝜆) 
než 𝜎𝑎𝑏𝑠(𝜆).  

Pro úplnost uvádíme ještě vztah mezi účinným průřezem a absorbancí. Účinné průřezy (5) a (6) 
jsou mikroskopické veličiny charakterizující jednu částici. Jejich jednotkou je 𝑚2. Oproti tomu 
absorbance je výsledkem experimentu s reálným makroskopickým vzorkem. Obě veličiny je 
možné do jisté míry propojit pomocí Lambert-Beerova zákona (8)  [6] popisujícího intenzitu světla 
po průchodu vzorkem materiálu tloušťky 𝑥 a s absorpčním koeficientem 𝛼 

 𝐼(𝜆) = 𝐼0(𝜆)𝑒
− 𝛼(𝜆)𝑥.  (8) 

Absorpční koeficient má rozměr 𝑚−1 a lze jej vyjádřit jako 𝛼(𝜆) = 𝑛𝜎𝑒𝑥𝑡(𝜆) kde 𝑛 je koncentrace 
částic (s jednotkou 𝑚−3). Kombinací rovnic (7) a (8) můžeme dospět k 

 𝐴(𝜆) = − log (
𝐼(𝜆)

𝐼0(𝜆)
) = − log(𝑒−𝑛𝑥𝜎𝑒𝑥𝑡(𝜆)) =

𝑛𝑥

ln(10)
𝜎𝑒𝑥𝑡(𝜆).  (9) 

Přesné normování absorbance tak vyžaduje detailní informace o našem vzorku, ovšem v případě 
studia plasmonických vlastností nanočástic je více než dostačující sledovat tvary absorpčních 
(resp. extinkčních) spekter a pozice píků. 

Ansys Lumerical FDTD Solver – poznámky k nastavení simulací 
Lumerical představuje numerický řešič Maxwellových rovnic v prostoru zkoumaného problému. 
Na správnost a přesnost výsledku má vliv nastavení numerických parametrů simulace jako 
nastavení mřížky (mesh), velikost FDTD regionu, okrajové podmínky nebo zvolená materiálová 
databáze. Souhrn základních objektů v simulaci a jejich důležitých parametrů je v Tabulce 1.  

Po jednom spuštění simulace si nemůžeme být jisti, že získaný výsledek je správný. Proto se 
dělají testy konvergence, které zobrazují změnu výsledku s dalším zpřesňováním nastavovaných 
parametrů. Za správné nastavení pak považujeme to, kde se výsledek měnit přestává.  

Nejdůležitější vliv na simulaci má mesh, neboť má na výsledek největší vliv. Hlavním parametrem 
mřížky je velikost elementu 𝛥𝑥. Čím jemnější mřížka je (tj. čím menší mají buňky rozměry 𝛥𝑥𝑖), 
tím přesněji popisuje zkoumaný systém (výrazně se jemnost mřížky projevuje především na 
rozhraních prostředí). S jemností mřížky ale současně roste výpočetní náročnost a tím doba 
simulace. Vhodným nastavením velikosti 𝛥𝑥 můžeme simulace výrazně urychlit.  

Test konvergence pro mesh se provádí následujícím způsobem: 

1. zvolíme metriku (tj. veličinu, kterou budeme sledovat – např. spektrum nebo pozici píku) 
2. měníme jeden parametr (např. 𝛥𝑥: 5 nm, 3 nm, 2.5 nm, 2nm, 1.5 nm) 
3. porovnáme výsledky (sledujeme změny mezi jednotlivými kroky) 

Robustní metrikou, která dobře popisuje změny výsledků, je tzv. integrální rozdíl 𝑠. Ten sleduje 
celé spektrum a počítá rozdíl ploch pod křivkami při různých hodnotách parametru 𝛥𝑥 [7] 

 𝑠(𝑛−1)→𝑛 =
∫ |𝐼𝑛(𝜆)−𝐼𝑛−1(𝜆)

𝜆𝑚𝑎𝑥
𝜆𝑚𝑖𝑛

| 𝑑𝜆 

𝑚 ∫ |𝐼𝑛(𝜆)
𝜆𝑚𝑎𝑥
𝜆𝑚𝑖𝑛

|𝑑𝜆
  (10) 

 

https://optics.ansys.com/hc/en-us/articles/360034915833-Convergence-testing-process-for-FDTD-simulations


kde 𝑛 čísluje hodnoty parametru při postupném zjemňování sítě. Jinými slovy tedy vždy počítáme 
integrální rozdíl spektra při jemnější mřížce a spektra při hrubší mřížce normalizovaná podle 
jemnějšího (lepšího) spektra.  

Tabulka 1: Objekty v FDTD simulaci v prostředí Ansys Lumerical. 

Název objektu Co představuje Poznámka Nastavujeme 
FDTD region vymezuje prostor, kde 

bude simulace probíhat 
obvykle používáme PML 
okrajové podmínky 
(100% absorpce) 

velikost, mesh, 
okrajové podmínky, 
index lomu 

Shape / Structure např. naše nanočástice lze vybrat materiál 
z databáze nebo nahrát 
vlastní data 

rozměry, materiál(y) 

Light source zdroj světla obvykle používáme TFSF 
source 

směr šíření, rozsah 
frekvencí 

Movie monitor sleduje průběh pole 
v simulaci v čase 

 rozměry, orientace 

DFT monitor zaznamenává hodnoty 
polí  

jejich kombinace umožňuje 
studovat cross section ve 3D 

rozměry, 
zaznamenané hodnoty 

Override mesh lokální zjemnění mřížky  rozměry, mesh 
 

Úkoly: 
1. Seznámení s prostředím Ansys Lumerical 
Vytvořte v prostředí Ansys Lumerical model stříbrné částice o průměru 100 nm umístěné ve 
vakuu a zobrazte  

a) Absorpční a scattering spektrum 
i) Při použití 3 různých materiálových databází: CRC, Johnson and Christy, Palik. 

Porovnejte s analytickým řešením dle Mieho teorie (např. Nanocomposix Mie 
Calculator) 

ii) Při použití 5 různých mřížek (5 nm, 3 nm, 2.5 nm, 2 nm, 1.5 nm). Spočtěte a vykreslete 
parametr 𝑠 (dle rovnice (10)) pro jednotlivé mřížky a diskutujte konvergenci.  

b) Vyberte nejlepší nastavení simulace a zobrazte maximální zesílení E pole při dopadu 
záření na stříbrnou nanočástici o velikosti 100 nm.  

2. Studium závislosti pozice LSPR píku na velikosti částic 
a) Vypočtěte extinkční účinný průřez v závislosti na vlnové délce pro nanočástice o průměru 

100, 80, 60, 50 a 40 nm a vykreslete graf. 
b) Vyneste závislost pozice LSPR píku na velikosti částic a určete, zda se jedná o red shift 

(posun k větším vlnovým délkám) nebo blue shift (posun ke kratším vlnovým délkám).  
c) Porovnejte vaše výsledky s výsledky prezentovanými v [3].   

 

 

 

 

https://nanocomposix.com/pages/mie-theory-calculator
https://nanocomposix.com/pages/mie-theory-calculator
https://link.springer.com/article/10.1007/s11468-020-01121-x#ref-CR18


Pracovní list 
Jméno/a:         Datum: 

1. Seznámení s prostředím Ansys Lumerical 
Použité parametry simulace: 

• FDTD region:  
• Structure: 
• Light source: 
• DFT monitor: 

absorpční spektrum scattering spektrum 
  

Fig. 1: FDTD simulace spekter v softwaru Ansys Lumerical pro 3 různé materiálové databáze 
(CRC, Johnson and Christy, Palik) importované v softwaru a referenční analytické spektrum z Mie 
Calculator (nanocomposix.com). 

Vypočtená spektra nejlépe odpovídají výsledkům Mie Theory z Calculatoru Nanocomposix.com 
při použití materiálové databáze  ___________________. 

Úprava simulačních parametrů: 

• Materiálová databáze:  
• Mesh v FDTD regionu je postupně 𝛥𝑥 = 5, 3, 2.5, 2 a 1.5 nm.  

hodnota parametru 𝑠 při zjemňování mřížky závislost parametru 𝑠 na velikosti meshe 

𝑠5→3 =  
 

𝑠3→2.5 =  

𝑠2.5→2 = 

𝑠2→1.5 = 

Fig. 2: FDTD simulace spekter v softwaru Ansys Lumerical pro různé velikosti elementů meshe. 

 Z testu konvergence vyplývá ________________________________________________. Na základě 
výsledku testu konvergence zvolíme pro další simulace velikost elementu ________, což je 
v porovnání s velikostí nanočástice __________ % její velikosti.  



2. Studium závislosti pozice LSPR píku na velikosti částic 
Použité parametry simulace: 

• FDTD region:  
• Structure: 
• Light source: 
• DFT monitor: 

extinkční spektrum Závislost pozice LSPR píku na velikosti 
nanočástice 

  

Fig. 3: Extinkční spektra různě velkých Ag nanočástic ve vakuu získané z FDTD simulace v 
softwaru Ansys Lumerical a závislost pozice LSPR píku na velikosti nanočástic. 

Diskuze výsledků (red shift / blue shift) a porovnání s výsledky prezentovanými v [3]. 
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