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Исследованы особенности гиротропии неидеального одномерного фотонного кристалла с про-
извольным числом подрешеток (одна из которых — дитионат калия K2S2O6 — оптически активна), 
обусловленные случайным замещением слоев K2S2O6 подрешетки слоями модельного ориентационно 
разупорядоченного молекулярного кристалла. На основе микроскопического описания удельного угла 
вращения плоскости поляризации света в данном молекулярном кристалле с примитивной решеткой 
в экситонной области спектра выполнено численное моделирование зависимости оптической  
активности неидеальной 1D-сверхрешетки от концентрации как примесных слоев, так и точечных 
дефектов (ориентационно разупорядоченных молекул) в примесных слоях многослойника. 

Ключевые слова: фотонный кристалл, гиротропия, 1D-сверхрешетка. 
 

The paper is devoted to gyrotropic characteristics of a non-ideal 1D photonic crystal with an arbitrary 
number of sublattices (of which one is the optically active potassium dithionate K2S2O6) and to their varia-
tion due to a random layer substitution in the K2S2O6 sublattice by modeling impurity layers of an orienta-
tionally disordered molecular crystal. We adopt a microscopic approach to study the specific (per unit vol-
ume) light polarization plane rotation angle in the exciton spectrum region and perform the numerical cal-
culation of the superlattice optical activity dependence on concentrations of impurity layers and of point-like 
defects (orientationally disordered molecules) which the latter contain. 

Keywords: photonic crystal, gyrotropy, 1D-superlattice. 
 
Введение. В настоящее время большое количество сложных кристаллических комплексов (иде-

альных и неидеальных) являются оптически активными вследствие особенностей структуры или оп-
тической активности входящих в их состав молекул [1, 2]. Выявлять эти особенности, а также учиты-
вать эффекты пространственной дисперсии в поляризационных измерениях спектральных парамет-
ров нелинейных оптических процессов позволяет изучение гиротропных свойств (феноменологиче-
ское описание которых детально дано в [3]) соответствующих сред. Гиротропия часто является един-
ственно возможным способом определения некоторых стерео- и кристаллохимических параметров 
хиральных систем, а также тонких деталей строения пространственно диспергирующих структур.  
В частности, связь структуры конкретных (органических и неорганических) материалов и оптической 
активности рассматривается в работах [4—8]. 

Особый интерес представляет исследование гиротропии неоднородных объектов, в том числе 
фотонных кристаллов. Методика учета особенностей зависимости оптических характеристик от кон-
центрации дефектов в одномерных (1D) неидеальных сверхрешетках, разработанная в [9], полезна 
при моделировании композитных материалов с заданными параметрами без учета пространственной 
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дисперсии. В то же время учет пространственной дисперсии дает возможность расширить спектр 
изучаемых явлений и рассматривать такие эффекты, как естественная оптическая активность (ЕОА), 
которая является важным инструментом исследования неидеальных гиротропных фотонных кри-
сталлов. 

В данной работе рассмотрена неидеальная 1D-сверхрешетка — многослойник с произвольным 
числом подрешеток, одна из которых оптически активна, причем толщины слоев значительно больше 
характерных масштабов пространственной дисперсии. Применительно к ЕОА исследуемой системы 
это означает, что для нахождения удельного угла вращения  плоскости поляризации света достаточ-
но знания слоевых удельных углов вращения n (n — номер элементарной ячейки одномерной 
сверхрешетки,  — номер слоя в этой ячейке) и концентрации инородных слоев (при их наличии). 
Данный подход использован для расчета  1D-сверхрешетки, содержащей случайным образом рас-
пределенные инородные слои, отличающиеся от соответствующих слоев идеальной системы соста-
вом (в отличие от [10], где рассмотрено разупорядочение, вызванное вариацией сверхрешетки по 
толщине слоев). При известных микроскопических выражениях для n предложенный подход дает 
возможность устанавливать связь указанной величины с микропараметрами среды, такими как ди-
польный, квадрупольный, магнитодипольный моменты структурных единиц, а также экситонными 
характеристиками. В рассматриваемом случае в качестве гиротропной подрешетки выбран дитионат 
калия K2S2O6. Данная подрешетка случайным образом замещается на слои модельного ориентацион-
но разупорядоченного молекулярного кристалла. Отметим, что общая теория формы полос экситон-
ного поглощения света ориентационно разупорядочным кристаллом была представлена 50 лет назад 
[11, 12]. Очевидно, что  такой 1D-системы является функцией концентрации не только слоевых де-
фектов (инородных слоев), но и точечных (ориентационно разупорядоченных структурных единиц — 
молекул), что расширяет возможности моделирования композитных материалов. 

Теоретическая модель. Согласно [13, 14], угол вращения плоскости поляризации света 

      ˆ , C        , где ̂  — оператор конфигурационного усреднения [15] по всем воз-

можным вариациям положений слоевых и точечных дефектов в исследуемой 1D-структуре, действу-
ющий на конфигурационно зависимую функцию (); {C}  C1, C2, …, Cr — концентрации слоевых 
и точечных дефектов.  

Рассмотрим топологически упорядоченный неидеальный молекулярный кристалл с точечными 

дефектами в примитивной решетке. Выражение для удельного угла вращения   , C   плоскости 

поляризации света ( — частота электромагнитной волны) в такой модельной структуре в экситон-
ной области спектра, согласно микроскопическому подходу [16, 17], имеет вид:  
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Здесь s = k/k, k — волновой вектор электромагнитной волны; с — скорость света; v0 — объем эле-
ментарной ячейки молекулярного кристалла; r — число молекулярных групп, каждая из которых со-
ответствует определенному -му или -му сорту молекул; E, E — энергии возбуждений молекул  
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fQ   — матричные элементы операто-

ров дипольного момента молекулы -го сорта и производной по k оператора фурье-образа плотности 
тока этой молекулы [17]. Величину F в (1) можно представить в виде 
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представлении: 
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Выражение (3) записано в терминах проекционного оператора ̂  [15]; Î  — единичный оператор, 
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 ˆ n nmnm

 
     . Конфигурационно зависимая случайная величина n

  равна единице, если узел n 

содержит молекулы -типа, и равна нулю в любом другом случае. Фурье-образы матричных элемен-
тов [Û(s,)] связаны с матричными элементами межмолекулярного резонансного взаимодействия 
W  (при k = 0), соответствующего кулоновскому взаимодействию молекул -го и -го сортов  
(см. [17] и ссылки там):  

1 2ˆ ( ) 2 ( ) ( )U E E g g W
   

          .           (4) 

Рассмотрим бинарный ориентационно разупорядоченный молекулярный кристалл, слои которо-
го случайным образом замещают подрешетки рассматриваемой неидеальной 1D-фотонной структу-
ры. В данном случае каждый из индексов  и  принимает лишь два значения: ,  = 1 (соответствует 
молекулам основного вещества) и ,  = 2 (соответствует ориентационно разупорядоченным молеку-

лам). При этом матрицы A  и W  , а также энергия возбуждения молекул E удовлетворяют соот-
ношениям A11  A22  A12  A21, W 11 = W 22  W 12  W 21, E1

ex = E2
ep = E, причем C1 + C1 = 1, где C1 и C2 

— концентрации молекул основного вещества и ориентационно разупорядоченных молекул.  
Таким образом, записывая локаторную функцию в одноузельном приближении с использованием (1), 
с учетом C1

 = 1 – C2 получаем микроскопическое выражение для вращательной способности or 
(s,,C1,C2) ориентационно разупорядоченного молекулярного кристалла с примитивной решеткой: 
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Результаты и их обсуждение. Для рассматриваемого неидеального 1D-фотонного кристалла 
() является функцией концентрации как инородных слоев, так и содержащихся в них структурных 
дефектов — ориентационно разупорядоченных молекул С2. В данном случае выражение (4.4) из [16], 
определяющее функцию (), имеет вид: 
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где N — число элементарных ячеек рассматриваемой сверхрешетки;  — номер подрешетки данного 
1D-фотонного кристалла; () — номер группы слоев с одинаковым физико-химическим составом,  

а следовательно, с одинаковым удельным углом вращения   
 ; r() — число групп слоев в -й 

подрешетке;       
       ;  C 

  — концентрации слоев соответствующей группы, отличных 

от слоев толщины a базового вещества по составу. Первое слагаемое в (6) — угол вращения плоско-
сти поляризации света идеальной 1D-сверхрешетки, составленной из слоев базового вещества, второе 
обусловлено разупорядочением слоев сверхрешетки по составу. 

Применительно к исследуемому гиротропному фотонному кристаллу при переходе к безразмер-
ной величине    2, ,C C Na       соотношение (6) для исследуемой 1D-сверхрешетки трансфор-

мируется [18]: 

 
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                 (7)  

где  — удельный угол вращения плоскости поляризации света в слое базового вещества (K2S2O6);  
or — удельный угол вращения в примесном слое (модельном молекулярном кристалле) представлен 
формулой (5). В более ранних работах (например, [10]) исследовалась зависимость оптической ак-
тивности от концентрации инородных слоев либо точечных дефектов при фиксированной концен-
трации примесных слоев.  
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После преобразований выражения для or с учетом (5), полученного в рамках микроскопического 
подхода [16, 17], выражение (7) для угла вращения     плоскости поляризации света имеет вид: 
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При определенных безразмерных величинах A1,2(), D1,2(), B(), явный вид которых  
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знаменатель в (8) обращается в нуль, следовательно, появляется область сингулярности вращатель-
ной способности (экситонный резонанс) для данной частоты. Для K2S2O6: ħ = 5.71  104 см–1,  
 = 25 град  см–1 [19]. В отличие от работы [20], в которой частоты варьируются в области экситон-
ной зоны, в рассматриваемом случае частота задана [19], а варьируемыми параметрами модельной 
структуры являются величины межмолекулярного резонансного взаимодействия W  и энергия воз-
буждения молекул E. Из выполненных расчетов следует, что при определенных концентрациях де-
фектов C, C2 и значениях E, W 11, W 12 данной фотонной 1D-структуры угол вращения плоскости по-
ляризации 2( , )C C  электромагнитной волны не только обращается в нуль (структура перестает быть 
 

    
 

Рис.  1.  Зависимости  удельного  угла  вращения     плоскости  поляризации   света в  исследуемой  

неидеальной сверхрешетке от концентрации C cлоевых дефектов (инородных слоев) и концентрации 
С2  точечных   дефектов  ориентационно   разупорядоченного   молекулярного   кристалла;   стрелки  
указывают на линии  нулей функции 2( , )C C  (а),  а также линии  нулей 2( , ) 0C C   в исследуемой  

неидеальной сверхрешетке  для  параметров   = 5.71  104  cм–1,  E = 5.0  104  см–1,  W11 = 0.8  104  cм–1,  

W12 = 0.66  104 cм–1 (б) 
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оптически активной), но и становится отрицательным, т. е. направление вращения плоскости поляри-
зации меняется на противоположное. Последнее означает, что в данных условиях левовращающий 
кристалл переходит в правовращающий и наоборот. Это справедливо не для любых параметров. 
Концентрационные зависимости удельного угла вращения 2( , )C C  плоскости поляризации света в 

исследуемой неидеальной сверхрешетке представлены на рис. 1, а (при наличии сингулярности — 
экситонного резонанса) и рис. 2; рис. 1, б отражает линии нулей, представленные на рис. 1, а.  
 

 
Рис. 2. Концентрационная зависимость удельного  угла  вращения 2( , )C C  плоскости поляризации 

света в исследуемой неидеальной сверхрешетке для параметров  = 5.71  104 cм–1, E = 5.0  104 см–1, 

W11 = 0.8  104 cм–1, W12 = 0.72  104 cм–1 
 

Заключение. Изучены особенности концентрационной зависимости угла поворота плоскости 
поляризации света в неидеальном многослойнике, обусловленные наличием слоевых дефектов (ино-
родных слоев) и точечных дефектов (ориентационно разупорядоченных молекул). Разнообразие 
функциональных свойств и широкая область применения делают исследование слоистых композици-
онных материалов достаточно актуальным. Особый интерес к этому классу материалов обусловлен,  
с одной стороны, потребностями электротехники и электроники в тонких пленках и сверхрешетках,  
а с другой — новейшими достижениями в нанотехнологиях и фотонике [21—24], а также значитель-
ным прогрессом в теории оптических свойств идеальных и неидеальных слоистых структур. Показа-
на особенность гиротропии неидеального одномерного фотонного кристалла как возможность изме-
нения направления вращения плоскости поляризации электромагнитной волны, обусловленная разу-
порядочением исследуемой системы. На основе развитой в [10, 18, 24] феноменологической теории 
изучена зависимость оптической активности от концентрации как примесных слоев, так и точечных 
дефектов — ориентационно разупорядоченных структурных единиц (молекул) в примесных слоях 
1D-сверхрешетки, что создает дополнительные возможности для моделирования оптически активных 
многослойных композитных материалов. 
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