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Введение

В ряде практически значимых случаев воз-

никает необходимость решения задачи дифрак-

ции, представленной в весьма общей форме. 

Например, исходное световое поле, взаимо-

действующее с неким дифракционным опти-

ческим элементом (ДОЭ), может иметь любые 

 физически возможные параметры. В частно-

сти, такое первичное (до дифракции) излу-

чение может характеризоваться конкретным 

 спектральным составом, а также заданным 

угловым распределением энергетической ярко-

сти и степени поляризации в геометрическом 

пространстве. Или помещенный в исходное 

световое поле ДОЭ представляет собой выпол-

ненную из назначенного материала отража-

тельную дифракционную решетку с заданной 

макроскопической формой и параметрами мик-

рорельефа поверхности. В частном случае эта 

поверхность может быть зеркально гладкой. 

Если в рассматриваемом пространстве нахо-

дится более одного ДОЭ, то возникает необхо-

димость в расчете самосогласованного стацио-

нарного состояния результирующего светового 

поля.

Подобные нетривиальные задачи очень ред-

ко имеют точный аналитический вариант сво-

его математического описания. Чаще всего 

бывает, что даже если некий аналитический 

вариант существует, то он, как правило, полу-

чен с применением достаточно произвольных 

приближений, последующее влияние которых 

на адекватность создаваемой модели невоз-

можно объективно оценить.

Для решения указанных задач в наиболь-

шей степени подходят методы имитационно-

го моделирования, в частности, метод стати-

стических испытаний, известный как метод 

 Монте-Карло. При этом результат решения 

весьма сложной исходной задачи сводится 

к статистическому обобщению результатов 

решения множества неких более простых (эле-

ментарных) задач, каждая из которых разре-

шима уже непосредственно [1].

Постановка задачи

При рассмотрении некоторых специальных 

вопросов, связанных с исследованием аксиома-

тических принципов статистической физики 

[2–4], возникла необходимость в высокоточном 
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исполнении строгого метода решения задачи 

дифракции, основанного на решении урав-

нений Максвелла при заданных граничных 

 условиях, который отвечал бы требованиям

1. Метод должен быть применим к задаче 

взаимодействия произвольного светового поля 

(в частности, излучения черного тела) с задан-

ной дифракционной решеткой.

2. Элементарный физический объект, диф-

ракция которого подлежит дальнейшему ана-

лизу, представляет собой монохромную элек-

тромагнитную волну с плоским фронтом рас-

пространения. Данный волновой объект может 

служить квазиклассической моделью так на-

зываемого “свободного” фотона, находящего-

ся в зоне, удаленной от источника излучения. 

В каждом отдельном случае такой единичный 

фотон характеризуется следующими параме-

трами:

 – длина волны и, как следствие, величина 

планковской энергии,

 – угол падения фотона на поверхность диф-

ракционной решетки (т. е. угол между волно-

вым вектором фотона и нормалью к макроско-

пической поверхности),

 – азимутальный (конический) угол поворота 

плоскости падения фотона,

 – фаза поляризации (сдвиг фазы между 

электрическими векторами разных поляри-

заций),

 – соотношение между сторонами прямо-

угольника, описанного вокруг эллипса поляри-

зации.

3. Дифракционная решетка должна пред-

ставлять собой отражательную решетку фазо-

вого типа с одномерным (линейным) или дву-

мерным (скрещенным) синусоидальным мик-

рорельефом поверхности и иметь численные 

параметры

 – период (шаг) решетки – отдельно для каж-

дого измерения,

 – полная глубина микрорельефа решетки – 

отдельно для каждого измерения,

 – комплексная диэлектрическая проница-

емость реального (т. е. с конечной проводимо-

стью) материала решетки, функционально за-

висящая от длины волны излучения. Случай 

идеальной проводимости должен быть описан 

отдельно.

4. Корректный расчет рассеяния каждо-

го единичного волнового объекта (фотона) на 

дифракционной решетке должен быть возмо-

жен для максимально общего случая сочетаний 

параметров фотона и решетки. Это, в первую 

очередь, относится к анализу явлений в зонах 

 аномалий Рэлея–Вуда, особенно для субволно-

вых решеток.

5. Результаты расчета дифракции единич-

ного фотона должны включать в себя вероят-

ность поглощения данного фотона решеткой 

и число порядков (когерентных каналов) рас-

сеяния фотона. Для каждого выявленного по-

рядка вычисляются значение эффективно-

сти, угловые характеристики отражения от 

решетки, а также параметры поляризации 

излучения в данном конкретном канале рас-

сеяния.

Общая методология расчетов

Требуемая структура исходного светового 

поля (см. п. 1) генерируется с помощью веро-

ятностно обоснованных выборок начальных 

параметров для каждого отдельного волно-

вого объекта (см. п. 2). Результаты решений 

(см. пп. 4–5), получаемые для всех элементар-

ных актов дифракционного рассеяния фото-

нов на решетке (см. п. 3), запоминаются про-

граммой. Итоговые параметры излучения 

находятся в численной форме как статисти-

ческие  моменты распределений, получаемых 

вследствие обобщения информации расчетов 

для всех единичных элементарных актов рас-

сеяния. Для большей наглядности итого-

вая информация выводится также и в форме 

графи ческих изображений, например, в виде 

угловых диаграмм яркости рассеянного из-

лучения.

Расчет единичного (элементарного)
 акта дифракции

Решение поставленной задачи потребовало 

рассмотрения дифракции на поверхности, ко-

торая обладает периодичностью в направлении 

двух осей декартовой системы координат. Та-

кая поверхность, получившая название трех-

мерно модулированного профиля или скрещен-

ных дифракционных решеток, образуется при 

наложении двух двумерно модулированных 

профилей или обычных дифракционных ре-

шеток, каждая из которых периодична вдоль 

одного из двух взаимно перпендикулярных 

 направлений.

Предполагается проведение численного 

анализа свойств таких решеток в широком 

диапазоне изменения отношения длины вол-

ны к периоду, включающему резонансную об-
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ласть, в которой это отношение приближается 

к единице. В резонансной области на характер 

дифракции в существенной степени оказы-

вает влияние поляризация падающего све-

та. Поэтому для проведения численного ана-

лиза может быть пригоден строгий метод 

расчета, основанный на решении волновых 

уравнений или же на решении уравнений 

Максвелла,  позволяющий учесть характер по-

ляризации.

Традиционно, строгие теории, на основе ко-

торых можно построить вычислительные ал-

горитмы для расчета дифракционных процес-

сов, делятся на две основные категории: инте-

гральные и дифференциальные. Интегральные 

 методы предполагают численное решение ин-

тегральных уравнений или систем связанных 

интегральных уравнений, а дифференциаль-

ные методы приводят к решению бесконечных 

систем связанных дифференциальных уравне-

ний. Как показала практика применения ука-

занных теорий, при решении систем диффе-

ренциальных уравнений возникают ситуации 

нестабильности, в которых только применение 

интегральных методов позволяет получить 

правильные результаты [5]. С другой сторо-

ны, возможности применения существующих 

в настоящее время интегральных методов силь-

но лимитированы ввиду сложности выполне-

ния граничных условий при произвольном 

направлении падающих волн. Поэтому выбор 

метода для проведения данного исследования 

оказался не простой проблемой.

В настоящее время решению задачи диф-

ракции на поверхности, обладающей двой-

ной периодичностью, уделяется большое вни-

мание и посвящено много публикаций. Есть 

много различных подходов к решению этой 

задачи.  Существующие строгие методы вклю-

чают метод конечных разностей, метод ва-

риации границ, анализ на основе связанных 

волн, а также различные методы использова-

ния криволинейных координат, из которых 

наиболее надежным и эффективным признан 

С-метод Шандезона [6–8]. Главной особенно-

стью С-метода является использование такого 

преобразования системы координат, которое 

превращает поверхность решетки в одну из 

координатных поверхностей. Данное преобра-

зование называют трансляционной системой 

координат.

С помощью тензорной формы записи урав-

нений Максвелла в трансляционной системе 

координат, которая подробно рассматривается 

в работе [9], можно получить линейную систе-

му дифференциальных уравнений с постоян-

ными коэффициентами. Последнее обстоятель-

ство оказывается очень важным, поскольку 

 позволяет находить решение задачи дифрак-

ции путем вычисления собственных значений 

и собственных векторов матрицы этой систе-

мы. Данный метод имеет в значительной мере 

более широкую область применения по сравне-

нию с другими дифференциальными методами 

и лишен присущих им недостатков. Преобразо-

вание рельефной поверхности решетки к фор-

мально плоскому виду значительно  упрощает 

запись граничных условий. Метод также по-

зволяет проводить расчеты одновременно для 

случаев TM и TE поляризации.

Для проведения расчетов на основе С-метода 

был разработан реализованный на Фортране 

численный алгоритм, позволяющий прово-

дить достоверные вычисления для различных 

диапазонов длин волн, параметров профиля 

и разных видов материала решетки, включая 

вариант и с неограниченной проводимостью. 

Прототипом для данного алгоритма послужи-

ли работы [10, 11] по развитию С-метода при-

менительно к скрещенным дифракционным 

решеткам и к решеткам со слоями диэлектри-

ческих покрытий.

Кроме дифракционной эффективности, ко-

торая является одной из важнейших харак-

теристик решетки, с помощью разработанно-

го алгоритма можно вычислить комплексные 

 амплитуды и фазы для TM и TE поляризован-

ных дифракционных волн, что, в конечном 

счете, позволяет определить параметры эл-

липтической поляризации каждой волны, т. е. 

определить форму и наклон осей эллипса.

Помимо решения задачи для трехмерно 

модулированной металлической поверхности 

алгоритм позволяет выполнять расчет рассе-

янного светового поля в режиме конической 

дифракции для обычной (линейной) решетки 

с конечной проводимостью. Кроме того, при 

 незначительной модификации алгоритм может 

быть использован для прозрачных диэлект-

рических решеток, а также решеток с диэлект-

рическим покрытием.

Структура программного комплекса

Созданный программный комплекс состоит 

из следующих основных компонентов:

 – Базовая часть программы, написанная на 

языке интерпретатора математической систе-
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мы Maple™ версии 15.01 (производство фир-

мы Waterloo Maple Inc.). Эта часть, имеющая 

форму интерактивного “рабочего листа” (Work-
sheet), содержит полную информацию о постав-

ленной задаче: параметры исходного светового 

поля, все характеристики дифракционных оп-

тических элементов, помещенных в это поле 

и др. Помимо этого данный рабочий лист име-

ет исчерпывающее описание того, какую рас-

четную информацию требуется накапливать, 

как эта информация должна обрабатываться 

и в какой визуальной форме следует представ-

лять результаты обработки пользователю.

 – Программные модули в форме dll-

библиотек, вызываемые по мере необходимо-

сти из базовой части комплекса. Эти модули, 

исходные тексты которых написаны на языке 

Fortran 95, содержат алгоритмы расчетов еди-

ничных актов дифракции. Они могут исполь-

зоваться для разных вариантов размерности 

микрорельефа и проводимости отражающей 

поверхности ДОЭ. Модули получены с помо-

щью компилятора Compaq Visual Fortran™ 

 версии 6.6 и включают обращения к матема-

тической библиотеке IMSL® Fortran Numerical 

Library версии 4.01.

 – Текстовые файлы с таблицами специаль-

ных многомерных последовательностей Собо-

ля [12, 13], предназначенные для использо-

вания метода Монте-Карло с особо высоким 

разре шением. Обращение к этим файлам прово-

дится из базовой части комплекса при форми-

ровании сетки значений входных параметров 

задачи. Файлы таблиц имеют неизменный вид 

для различных вариантов решаемых задач. По-

этому данные файлы были однократно сгенери-

рованы с помощью соответствующей програм-

мы на языке Pascal, выполненной в среде систе-

мы Borland Delphi™ версии 6.0 фирмы Borland 
Software Corporation™.

Таким образом, ввод всех исходных данных 

и вывод получаемых результатов осуществля-

ется через интерактивный рабочий лист (си-

стема Maple™) базовой части созданного про-

граммного комплекса, функционирующего на 

платформе Win32®.

Верификация программы

В качестве основного критерия, позволя-

ющего контролировать правильную работу 

программного алгоритма, было выбрано усло-

вие соблюдения энергетического баланса. Для 

этого сравнивалась энергия, приходящая к 

решетке вместе с падающей волной, с энерги-

ей, которая уносилась распространяющимися 

 дифракционными волнами или поглощалась 

в материале решетки. При корректной рабо-

те программы энергетический баланс должен 

всегда выполняться с высокой точностью.

Известно, однако, что выполнение энергети-

ческого баланса не может служить единствен-

ным доказательством правильности решения 

задачи дифракции. Поэтому была проведена 

доскональная проверка разработанного алго-

ритма, которая заключалась в сравнении ре-

зультатов расчетов с аналогичной информа-

цией, получаемой интегральными методами 

как для идеально проводящих решеток, так 

и для решеток с конечной проводимостью [5]. 

При этом в числе прочих рассматривались и 

такие особые режимы, как, например, слу-

чай полного поглощения излучения поверх-

ностью решетки [14]. Было также выполнено 

сравнительное тестирование данных, полу-

чаемых для скрещенных решеток, с уже из-

вестными резуль татами, представленными 

в работе [10].

Для большей уверенности в корректно-

сти созданной программы была осуществлена 

прямая экспериментальная проверка резуль-

татов ее работы в одном из самых сложных 

режимов: тестировался расчет дифракционно-

го рассеяния монохромного диффузного излу-

чения (длина волны  = 470 нм) на линейной 

субволновой фазовой решетке из алюминия 

(шаг d = 372 нм, полная глубина синусоидаль-

ного профиля микрорельефа h = 118 нм) при 

 наличии зон интенсивного проявления анома-

лий Рэлея–Вуда [15, 16].

Согласно описанной логике имитационно-

го моделирования, данное диффузное излуче-

ние имеет дискретную структуру (фотонный 

газ) и определяется как неполяризованное не-

когерентное электромагнитное излучение, для 

отдельных фотонов которого с равной вероят-

ностью выполняется любая возможная угло-

вая ориентация в трехмерном геометрическом 

пространстве их волновых k-векторов. Каждый 

фотон находится в удаленной от источника 

зоне и поэтому характеризуется плоским вол-

новым фронтом.

На рис. 1а приведено графическое изобра-

жение компьютерной модели пространствен-

ной индикатрисы суммарной энергетической 

 яркости рассеянного светового поля. Индика-

триса построена в полярной системе коорди-

нат таким образом, что ее центр соответствует 
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нулевому значению угла отражения при об-

зоре поверхности дифракционной решетки. 

Величина угла отражения пропорциональна 

полярному радиусу, и на периферии круговой 

диаграммы значение этого угла приближается 

к 90. Азимутальный угол наблюдения поверх-

ности решетки определяется полярным углом 

диаграммы.

На рис. 1б приведена фотография индика-

трисы рассеянного светового поля в реальной 

физической установке, прогноз работы кото-

рой был представлен на рис. 1а. Здесь при-

менен принцип получения трехмерного изо-

бражения, фиксирующего параметры объекта 

сразу почти для всех возможных сочетаний 

углов наблюдения, известный как “эффект 

 рыбьего глаза”. Данный принцип основан на 

фотографировании отражения поверхности 

дифракционной решетки в зеркальном шаре, 

расположенном на малом расстоянии от этой 

решетки. Съемка выполняется через неболь-

шое сквозное отверстие в теле самой решетки. 

Поэтому в  центре, справа и слева на фотогра-

фии 1б видны три вторичных отражения по-

верхности решетки от шара, которые не име-

ют отношения к собственно индикатрисе рас-

сеяния.

Очевидное совпадение общего вида инди-

катрис на рис. 1а, б говорит об успешном ха-

рактере проведенной экспериментальной про-

верки.

Примеры результатов работы

Как уже отмечено ранее, результаты рабо-

ты описываемого программного комплекса, 

характеризующие итоговые параметры рас-

сеянного излучения, могут быть представ-

лены в численном виде и в форме графиче-

ских изображений. Поскольку графический 

вариант обладает большей наглядностью, то 

здесь для примера приведены некоторые угло-

вые диаграммы энергетической яркости излу-

чения, отражаемого от металлических поверх-

ностей с разными свойствами.

На рис. 2, 3 представлены графические 

 изображения индикатрис различных компо-

нент энергетической яркости рассеянного све-

тового поля для некоторых видов отражаю-

щих поверхностей. Во всех случаях исходное 

 световое поле представляет собой монохрома-

тическое диффузное излучение с  = 555 нм 

и общим числом фотонов в каждом статисти-

ческом испытании 218 = 262144. Характер по-

строения этих индикатрис аналогичен тому, 

который был ранее описан для графика на 

рис. 1а.

Индикатрисы 2а–в описывают угловое 

распределение яркости диффузного свето-

вого поля, отражаемого от идеально прово-

дящего металлического зеркала (S + P, S- 

и P-поляризованные компоненты).

Каждый отдельный график автоматиче-

ски масштабируется так, чтобы максималь-

ным образом выявлять все имеющиеся кон-

трасты плотности рассеянного светового 

потока. Очевидно, что на изображениях ин-

дикатрис 2а–в присутствуют лишь бессис-

темные проявления флуктуаций рассеянного 

поля, не  образующие каких-либо визуально 

наблюдаемых макроскопических градиентов. 

Иначе  говоря, при отражении диффузного из-

лучения от идеально проводящего зеркала для 

всех рассеиваемых компонент выполняется 

 закон Ламберта, что вполне ожидаемо.

Индикатрисы 2г–е описывают угловое рас-

пределение яркости диффузного светового 

поля, отражаемого от медного идеально ров-

ного металлического зеркала. В отличие от 

 графиков 2а–в, на изображениях индикатрис 

2г–е присутствуют макроскопические гра-

диенты, масштаб которых для большей на-

глядности автоматически увеличивается до 

максимально возможной величины1. При 

этом  флуктуационные явления становятся ме-

нее заметны на фоне наблюдаемых макроэф-

фектов.

Индикатрисы 3а–в описывают угловое рас-

пределение яркости диффузного светового 
1 Их реальный масштаб вычисляется через соответ-

ствующие статистические моменты.

Рис. 1. Сравнительные изображения прогнози-

руемого и реального световых полей.
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Рис. 2. Яркость поверхности идеального (а–в) и медного (г–е) зеркал в диффузном свете. а, г – гра-

фики суммарной яркости S- и P-поляризованных отраженных компонент, б, д – графики яркости 

S-поляризованной составляющей отраженного излучения, в, е – графики яркости P-поляризованной 

составляющей отраженного излучения.

Рис. 3. Сравнение эффективности методов генерирования сетки исходных данных. Метод последова-

тельностей Соболя (а–в), стандартный генератор псевдослучайных чисел, входящий в состав математи-

ческой системы Maple™ (г–е). а, г – графики суммарной яркости S- и P-поляризованных отраженных 

компонент, б, д – графики яркости S-поляризованной составляющей отраженного излучения, в, е – гра-

фики яркости P-поляризованной составляющей отраженного излучения.
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поля, дифракционно рассеиваемого на линей-

ной фазовой решетке из меди (d = 544 нм, h =

= 337 нм).

Индикатрисы 3г–е описывают те же самые 

угловые распределения яркости, что и пред-

ставленные на рис. 3а–в. Отличие состоит лишь 

в том, что в случае 3а–в для формирования 

значений сетки исходных данных статисти-

ческих испытаний использовался высоко-

эффективный метод последовательностей 

Соболя, а варианты 3г–е были получены с 

использованием для указанных целей стан-

дартного генератора псевдослучайных чисел, 

входящего в состав математической системы 

Maple™.

Здесь не приводятся результаты расчетов, 

полученные для сетки с равномерным ша-

гом разбиения области допустимых значений 

входных параметров, поскольку данный тип 

разбиения является, как известно, наихудшим 

для многомерных областей.

Выводы

Широкие функциональные возможности 

созданного программного комплекса, а также 

принципиально высокая достоверность полу-

чаемых с его помощью результатов, позволяют 

эффективно использовать данный инструмент 

в теоретических исследованиях, характерных 

для физической оптики. Более того, во многих 

случаях, связанных и с экспериментальным 

изучением нетривиальных оптических систем, 

становится возможной замена прямого физиче-

ского эксперимента на имитационный, реали-

зуемый на компьютере. Чаще всего такая за-

мена оправдана с экономической точки зрения. 

Кроме того, она дает выигрыш во времени про-

ведения работ.

Авторы выражают глубокую благодарность 

доктору Даниэлю Мэстру (Франция) за кон-

структивные замечания, способствовавшие вы-

полнению данного проекта.
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