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Исследованы особенности распространения, отражения и преломления 

электромагнитных волн в пространственно ограниченных трёхмерных фотон-
ных кристаллах (ФК), обладающих высоким диэлектрическим контрастом. При 
разных углах падения θ измерены спектры отражения света от опалоподобно-
го ФК, изготовленного из сфер полистирола, и проанализированы причины воз-
никновения в контуре брэгговского отражения дублетной структуры, которая 
наблюдается в довольно узком интервале углов 50º < θ < 64º. Показано, что 
такая структура обусловлена многоволновой брэгговской дифракцией света в 
трёхмерном ФК и формируется за счет возбуждения дополнительных мод, 
связанных с существованием наклонных по отношению к поверхности ФК 
кристаллических плоскостей.  
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CRYSTAL OPTICS OF OPAL-LIKE PHOTONIC CRYSTALS: 

MULTIPLE DIFFRACTION EFFECTS  
AND BRAGG REFLECTION SPECTRA FORMATION 

 
Propagation, reflection and refraction of electromagnetic waves in spatially 

finite 3D photonic crystals (PhC) of high dielectric contrast are studied. The angle-
of-incidence dependent light reflectance spectra of an opal-like PhC made up of 
polystyrene spheres has been measured and the reasons for the doublet structure 
appearance within the Bragg reflectance contour have been analyzed, the doublet 
structure was observed in a quite narrow range of incidence angles 50º < θ < 64º. 
The structure is shown to be due to the multiple Bragg diffraction of light in a 3D 
PhC and shaped as a result of the additional mode excitation induced by the crystal 
planes inclined to the lateral ones.  
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Фотонные кристаллы (ФК) представляют собой пространственно-пери-
одические твердотельные структуры, диэлектрическая проницаемость которых 
меняется с периодом, сравнимым с длиной волны света. Взаимодействие элек-
тромагнитного поля с такими структурами сопровождается рядом ярких  
дифракционных оптических явлений, которые могут быть сопоставлены с силь-
ной модификацией энергетического спектра собственных электромагнитных 
мод структуры [4, с. 537; 7, с. 1]. Повышенный интерес к таким системам связан 
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с возможностью эффективного управления распространением света внутри ФК 
[2, с. 1; 3, с. 190; 6, с. 4] и с новыми перспективными приложениями в лазерной 
технике и оптоэлектронике, использующими наноструктурированные материа-
лы [5, с. 1686]. С чисто научной точки зрения, ФК являются новыми нетриви-
альными объектами, позволяющими проводить интересные исследования, от-
носящиеся к фундаментальным проблемам взаимодействия света с конденсиро-
ванной средой [1, с. 2010].  

Физика ФК в значительной мере базируется на известных уравнениях 
электродинамики, и рецепты решения практических задач, относящихся к та-
ким системам, в принципе, известны [7, с. 13; 9, с. 257]. Однако, как правило, 
такие рецепты носят общий характер, подразумевают громоздкие численные 
расчеты и не обеспечивают ясное понимание механизмов взаимодействия света 
с пространственно ограниченными ФК-структурами. На сегодняшний день не 
разработаны (или не вполне исследованы) достаточно простые модели, позво-
ляющие проводить расчеты и анализ реальных оптических спектров (отраже-
ния, пропускания, дифракции и люминесценции), по существу, содержащих в 
себе главную информацию о ФК. В частности, остаются не вполне выясненны-
ми динамические аспекты сильной модификации спектра брэгговского отраже-
ния света в условиях многоволновой дифракции, т. е. при резонансном рассея-
нии света одновременно на нескольких системах пересекающихся узловых 
плоскостей [1, с. 2011; 10, с. 9872]. Дальнейшее развитие физики ФК, а также 
областей их практического применения сильно зависит от эффективности тео-
ретического описания фундаментальных оптических явлений, связанных с та-
кими кристаллами, и от постановки надежных экспериментов с использованием 
совершенных образцов, структура и состав которых могут контролируемым об-
разом изменяться.  

В настоящей работе исследованы особенности распространения и прелом-
ления электромагнитных волн в пространственно ограниченных опалоподоб-
ных ФК, обладающих высоким диэлектрическим контрастом, и рассмотрены 
механизмы формирования спектров брэгговского отражения света от таких ФК. 
Основное внимание уделено изучению спектров брэгговского отражения света 
от латеральной поверхности роста (111) в условиях, когда спектры формируют-
ся в результате резонансной дифракции света одновременно на двух системах 
кристаллических плоскостей (111) и (111) . При этом обсуждаются резонанс-
ные явления, обусловленные модификацией структуры фотонной запрещённой 
зоны (ФЗЗ) с учетом эффектов многоволновой брэгговской дифракции (МБД).  

В качестве модельных экспериментальных объектов исследования исполь-
зованы плёнки опалоподобных ФК, сформированные из монодисперсных час-
тиц полистирола диаметром ~300 нм. Характерная толщина пленок составляла 
18-20 монослоёв. Измерения спектров проводились при разных углах падения 
для s-состояний поляризации внешнего света.  

На рис. 1 изображены экспериментальные спектры брэгговского отраже-
ния, полученные при трёх углах падения света θ = 37º, 54º и 63º. Общий харак-
тер изменения спектрального положения брэгговского пика отражения следует 
закону Брэгга: с увеличением θ пик смещается в коротковолновую сторону. 
Однако обращает на себя внимание тот факт, что в некотором интервале изме-
нения угла падения (~ 50º–60º) пик отражения становится дублетным (рис. 1, 
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спектр при θ = 54º). При этом, как показывают детальные измерения, такая дуб-
летная структура формируется за счет провала, который, в отличие от брэггов-
ского пика, смещается с увеличением θ в длинноволновую сторону. Возникно-
вение дублетной структуры брэгговского контура отражения указывает на 
трёхмерный характер периодичности исследуемого ФК (происходит одновре-
менная дифракция света на системах взаимно непараллельных кристаллических 
плоскостей).  

 

 
Рис. 1. Экспериментальные спектры брэгговского отражения s-поляризованного света  

от опалоподобного фотонного кристалла (изготовленного из полистирола)  
с отражающей поверхностью (111) при разных углах θ падения света на кристалл 
 
Основные наблюдаемые дифракционные явления, связанные с трёхмерной 

периодичностью ФК, могут быть описаны (не только качественно, но и с доста-
точной точностью количественно) в рамках формализма усеченных блоховских 
состояний [8, с. 111]. Такой формализм подразумевает разложение блоховской 
амплитуды по минимальному количеству векторов Ghkl обратной решётки, ха-
рактеризуемых индексами (h,k,l) кристаллических плоскостей гранецентриро-
ванной кубической (г. ц. к.) решётки и определяющих основной (резонансный) 
вклад в рассеяние света. В актуальном для наших расчетов случае в качестве 
таких векторов следует использовать векторы G000, G111 и 11 1G . Численные 
расчеты спектров выполнены с использованием характерных значений струк-
турных и диэлектрических параметров опалоподобных ФК [3, с. 94], изготов-
ленных из сферообразных частиц полистирола.  

Рассчитанные спектры брэгговского отражения света (s-поляризация) от 
полуограниченного опалоподобного ФК с отражающей (латеральной) поверх-
ностью (111) для трех углов падения θ представлены на рис. 2 [левая колонка,  
θ = 51º (a), θ = 57º (b) и θ = 63º (c)]. Спектры рассчитаны для случая, когда 
плоскость падения перпендикулярна кристаллической плоскости (111) . Эти 
спектры сопоставляются с результатами расчета энергетических спектров соб-
ственных электромагнитных мод для тех же значений углов θ [правая колонка, 
(a’), (b’) и (c’)]. По вертикальной оси отложено безразмерное отношение a00/λ 
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ближайшего расстояния a00 между шарами ФК-структуры к длине волны λ све-
та в вакууме. Вдоль горизонтальной оси правой колонки отложено отношение 
Re KZ/G111, где Re KZ — вещественная часть проекции KZ волнового вектора на 
нормаль к поверхности (координатная ось Z), а G111 — минимальная длина век-
тора обратной решётки в направлении [111] ( 111 002 3/ 2G a= π ).  

 

 
Рис. 2. Рассчитанные спектры брэгговского отражения света (слева) и соответствующие  

им дисперсионные зависимости (справа) собственных электромагнитных мод  
полуограниченного фотонного кристалла с отражающей поверхностью (111)  

для различных углов падения θ с учётом одновременной дифракции на двух системах  
кристаллических плоскостей (111) и            . a00 — расстояние между ближайшими  

сферообразными частицами образца, λ — длина волны света в вакууме, 
Re KZ — проекция вещественной части волнового вектора моды на нормаль к поверхности, 

G111 — длина вектора обратной решётки в направлении [111] (ось Z) 
 
Теоретические спектры рис. 2 соответствуют случаю идеальной полуогра-

ниченной периодической структуры, когда поглощением и диффузным рассея-

(11 1)

а) 

б) 

в) 

 б’ 

в' 

 а’ 
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нием света в рассматриваемой системе можно пренебречь. Диссипативные ка-
налы отвода энергии и дополнительное упругое рассеяние электромагнитного 
поля приводят к сглаживанию резких спектральных особенностей и к умень-
шению максимальных значений коэффициента отражения. В количественных 
расчетах такие процессы можно учесть феноменологически путем введения 
мнимых добавок к диэлектрической проницаемости материала ФК-структуры 
[8, с. 111].  

Рассчитанные кривые коэффициента отражения демонстрируют яркий 
эффект, обусловленный многоволновым характером дифракции, а именно — 
возникновение провала в спектре брэгговского отражения в относительно узком 
интервале углов падения света. Как видно из рис. 2, провал смещается в длин-
новолновую сторону с увеличением θ, в то время как в целом полоса брэггов-
ского отражения сдвигается в коротковолновую сторону. Этот факт полностью 
коррелирует с результатами нашего эксперимента.  

Физический смысл обсуждаемого явления становится ясным в результате 
сопоставления спектров отражения [панели (a), (б), (в)] с соответствующими 
энергетическими спектрами собственных состояний электромагнитного поля в 
полуограниченном ФК (панели (a’), (б’), (в’)). Из рис. 2 хорошо видно, что про-
вал в контуре отражения возникает в той области частот, где возбуждаются до-
полнительные моды (кривые 2), связанные с вкладом в брэгговскую дифракцию 
света кристаллических плоскостей (111) , наклонных по отношению к лате-
ральной поверхности ФК.  

Исключение в расчетах наклонных кристаллических плоскостей приводит 
к исчезновению спектральных провалов в отражении. Тогда контур отражения 
формируется за счет мод типа 1 и 3, представляя собой полосу со 100% плато в 
максимуме, которое занимает спектральный интервал, соответствующий шири-
не ФЗЗ обычной одномерной брэгговской структуры.  

Возбуждение в трёхмерной ФК структуре дополнительных мод, попа-
дающих в основную ФЗЗ между дисперсионными ветвями 1 и 3, означает, что в 
пределах ФЗЗ осуществляется перенос энергии в глубь ФК и возникает допол-
нительная дифракция света в направления, отличные от тех, которые определя-
ются стандартным законом отражения—преломления (сохранением тангенци-
альной составляющей волновых векторов волн, участвующих в рассеянии). В 
процессе формирования отраженной световой волны в пределах ФЗЗ часть па-
дающего потока энергии проходит через границу кристалла, тем самым ослаб-
ляя отраженный поток. В результате коэффициент отражения становится мень-
ше единицы, что проявляется в виде спектрального провала в контуре отраже-
ния на тех частотах, где наиболее эффективно возбуждаются моды типа 2.  

Спектральное положение λ(min) провала в рассчитанной (см. рис. 2) полосе 
брэгговского отражения для идеальной г. ц. к. решётки можно оценить [8,  
с. 112] в приближении слабой пространственной модуляции диэлектрической 
проницаемости ФК (приближение “пустой” решётки): 

 

( )2
(min) 00 02 / 3 2 sin sinaλ = θ + ε − θ ,                             (1) 
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где 0 (1 )a bf fε = ε + ε −  — средняя диэлектрическая проницаемость ФК, состоя-
щего из материала сфер с диэлектрической проницаемостью εa (для полистиро-
ла εa = 2,522) и материала «пустот» εb (для вакуума εb = 1), а ( )/ 3 2 0,74f = π ≈  

— коэффициент объемного заполнения ФК структуры касающимися сферами. 
Фактически в таком же приближении получается и формула Брэгга для поло-
жения λ(max) пика отражения: 

( )2
(max) 00 08 / 3 sinaλ = ε − θ .                                      (2) 

 

 
Рис. 3. Спектральные положения провалов (кривая 1, символы в виде кружков)  

и пиков (кривая 2) брэгговского отражения в зависимости от угла θ падения света:  
1 — расчёт на основе анализа дисперсионных кривых собственных мод, порождаемых  

наклонными плоскостями (111) , 2 — согласно формуле Брэгга (дифракция  
на плоскостях (111)), символы — из рассчитанных спектров отражения 

 
На рис. 3 сплошными кривыми показаны рассчитанные с использованием 

формул (1) и (2) зависимости от θ безразмерных отношений a00/λ(min) (кривая 1) 
и a00/λ(max) (кривая 2). На этом же рисунке точками представлена соответ-
ствующая кривой 1 зависимость спектральных положений провалов, взятых из 
количественных расчетов теоретических спектров брэгговского отражения типа 
тех, что приведены на левой колонке рис. 2. Как видим, точки достаточно близ-
ко расположены к сплошной кривой, построенной по формуле (1). Учитывая 
реальную погрешность измерений углов и провалов в эксперименте (особенно, 
когда за счет несовершенств ФК-структуры спектральные особенности не так 
ярко выражены, как на рис. 2) можно утверждать, что предложенный на осно-
вании формулы (1) способ аппроксимации экспериментальных провалов в кон-
турах брэгговского отражения света имеет важное практическое значение для 
диагностики и характеризации исследуемых ФК.  
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Особую роль играет точка пересечения кривых 1 и 2 с координатами 

( )00 * 0/ 3 / 4a λ = ε  и * 0arcsin / 3θ = ε , связанными соотношением 
 

00 * *( / ) sin 3 / 4a λ θ = .                                           (3) 
 

Эта точка легко находится в эксперименте путем построения угловых за-
висимостей пика брэгговского отражения в p-поляризации света и провала в 
полосе многоволновой дифракции [1, с. 2012]. Она примечательна тем, что 
представляет собой некий структурный инвариант ФК: если соотношение (3) не 
выполняется, то можно говорить о нарушении кубической симметрии опалопо-
добного ФК.  

В связи с определением положений провалов из спектров отражения (точ-
ки на кривой 1, рис. 3), следует заметить, что предложенная процедура аппрок-
симации достаточно надёжна лишь в той области углов падения, где провал в 
контуре отражения находится в пределах основной ФЗЗ, формируемой плоско-
стями (111). За пределами основной ФЗЗ спектральная особенность, связанная с 
дифракцией света на плоскостях (111) , проявляется в виде пика, интенсивность 
которого ослабевает по мере удаления угла θ от значения θ*. Так, провал в 
спектре отражения на рис. 2, а уже не носит резонансный характер, а формиру-
ется как область между двумя максимумами: основным — от дифракции на 
плоскостях (111) и дополнительным — от дифракции на (111) . При этом тео-
ретическая зависимость 1 [формула (1)] в большей степени соответствует спек-
тральному положению дополнительного пика, а не провала.  

 
З а к л ю ч е н и е .  Таким образом, в результате сопоставления теорети-

ческих контуров брэгговского отражения света с энергетическим спектром соб-
ственных мод предложен физически ясный механизм формирования сложной 
структуры спектра МБД. А именно — наблюдаемая в эксперименте при неко-
торых углах падения света дублетная структура полос отражения связана с по-
явлением внутри ФЗЗ разрешённых собственных состояний электромагнитного 
поля, индуцируемых дифракцией света на кристаллических плоскостях с ин-
дексами, отличными от (111). Дублетная структура в спектрах возникает, когда 
одновременно выполняются условия брэгговского резонанса как для системы 
латеральных плоскостей (111), так и для системы наклонных плоскостей (111) , 
т. е. когда реализуются условия МБД. Механизм формирования МБД света от 
ФК становится ясным из сопоставления модельных теоретических спектров 
брэгговского отражения с соответствующими зависимостями частот собствен-
ных электромагнитных мод ФК от нормальной составляющей KZ волнового 
вектора K.  

Брэгговская дифракция света на наклонных плоскостях приводит к силь-
ной модификации энергетического спектра электромагнитного поля в пределах 
ФЗЗ. Поэтому в спектре коэффициента отражения и возникает специфический 
провал (дублетная структура). С другой стороны, из-за существования отра-
жающей поверхности ФК нарушаются привычные условия дифракции Брэгга, 
при которых мнимая часть волнового вектора эванесцентной моды должна быть 
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коллинеарна вектору 11 1G . В результате коэффициент отражения оказывается 
меньше единицы в области ФЗЗ даже для идеальной ограниченной поверхно-
стью ФК структуры. В отсутствие дифракции на наклонных плоскостях свет 
полностью (100%) отражается во всей области ФЗЗ.  
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Г. А. Бордовский, А. В. Марченко, П. П. Серегин 
 

ЭФФЕКТИВНЫЕ ЗАРЯДЫ АТОМОВ В РЕШЕТКАХ 
YBa2Cu4O8 И Y2Ba4Cu7O15 

 
На основе сравнения экспериментальных и расчетных параметров тен-

зора кристаллического градиента электрического поля показано, что дырки в 
решетках YBa2Cu4O8 и Y2Ba4Cu7O15 локализованы вокруг ионов Cu в CuO3-
цепочках на ионах кислорода. Эти результаты находятся в согласии с моде-
лью, предполагающей, что механизмом, ответственным за высокотемпера-
турную сверхпроводимость, является взаимодействие электронов с двух-
атомными двухэлектронными центрами с отрицательной корреляционной 
энергией.  

 
Ключевые слова: эффективные заряды, сверхпроводимость, мессбау-

эровская спектроскопия.  
 

G. Bordovsky, A. Marchenko, P. Seregin 
 

EFFECTIVE CHARGES OF ATOMS IN LATTICES 
YBa2Cu4O8 AND Y2Ba4Cu7O15 

 
On the basis of comparison of experimental and calculated parameters of 

tenzor of the lattice electric field gradient it is shown, that the holes in YBa2Cu4O8 
and Y2Ba4Cu7O15 are localized around of ions Cu in CuO3-chains on ions of oxygen. 
These results are in the consent with the model assuming that the mechanism re-
sponsible for high-temperature superconductivity is the interaction of electrons with 
the two-nuclear two-electronic centers with negative correlation energy.  

 
Keywords: effective charge, superconductivity, Mossbauer spectroscopy.  
 

В настоящее время активно разрабатываются различные модели высоко-
температурной сверхпроводимости [2, с. 983]. В частности, предполагается, что 
в сверхпроводниковых соединениях типа YBaCuO пара соседних катионов ме-
ди представляет собой двухэлектронный центр с отрицательной корреляци-
онной энергией (U- -центр) [3, с. 545]. Существенно, что при достаточно низких 
температурах допированные дырки в YBaCuO жестко локализованы вокруг ио-
нов Cu в CuO3-цепочках на ионах кислорода.  

Справедливость предположения о локализации дырок в подрешетках ки-
слорода может быть проверена путем измерения эффективных зарядов атомов 
решеток YBaCuO, а отклонение зарядов от стандартных значений дает возмож-
ность судить о пространственном распределении электронов и дырок.  


