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Теоретически рассчитаны и исследованы зависимости факторов эффективности поглощения, рассеяния и

ослабления излучения сферическими золотыми наночастицами с радиусами r0 = 10−125 nm в диапазоне

длин волн 400−3000 nm и вольфрамовыми наночастицами с r0 = 50−125 nm в диапазоне длин волн

400−2500 nm. В качестве окружающих сред были выбраны вода, плавленый кварц, окись алюминия.

Исследовано влияние изменения температур наночастиц и окружающей среды в широких диапазонах на

оптические факторы рассеяния, ослабления и особенно поглощения излучения наночастицами. Установлено

значительное изменение оптических параметров наночастицы при изменении ее температуры (включая
ее плавление) и температуры окружающей среды, которое может оказывать определяющее влияние на

динамику нагрева наночастицы и последующие тепловые процессы.
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Введение

В последние годы в многочисленных работах были

исследованы оптические свойства металлических нано-

частиц (НЧ) [1–5]. Поверхностный плазмонный резонанс

излучения на НЧ определяет ее оптические свойства и

эффективность поглощения и рассеяния излучения НЧ.

При этом, как правило, для определения оптических

свойств НЧ использовались постоянные значения оп-

тических параметров материалов НЧ при начальной

температуре.

Процессы взаимодействия интенсивного лазерного и

оптического излучений с НЧ представляют значитель-

ный интерес для различных применений в высокотем-

пературных лазерных нанотехнологиях и наномедицине,

в солнечной наноэнергетике [6–12]. Интенсивное излу-

чение поглощается НЧ, что приводит к нагреву НЧ

до высоких температур, которые нас будет интересо-

вать в первую очередь. С другой стороны, оптиче-

ские параметры материалов НЧ, такие как показатели

оптического поглощения и преломления, зависят от

температуры. Следовательно, учет данной зависимости

может приводить к изменению поглощения и рассеяния

излучения НЧ по сравнению с этими параметрами

при начальной температуре, к изменению динамики ее

нагрева и результатов воздействия излучения на НЧ и

окружающую среду.

В первую очередь поглощение лазерного излуче-

ния НЧ используется для их нагрева, изменения фор-

мы, размеров, структуры, оптических характеристик и

других параметров НЧ. Особенно важным в техноло-

гическом смысле процессом взаимодействия лазерно-

го излучения с НЧ является ее частичное или пол-

ное расплавление при нагреве за счет поглощенной

энергии излучения. Экспериментальное исследование

оптических и тепловых характеристик неравновесных

процессов взаимодействия лазерного излучения с оди-

ночной НЧ в различных средах с учетом ее нагрева,

плавления и т.д. проведено в ряде работ [1–3]. При этом

температура окружающей среды (воды) для коротких

импульсов остается постоянной. Лазерная наномедицина

активно использует нагрев НЧ для инициирования и

реализации различных тепловых процессов в биотканях

и лечения рака [9,10]. Для целей высокотемпературной

нанофотоники исследование зависимости оптических ха-

рактеристик НЧ от температуры также представляет

значительный интерес. Разработка высокотемператур-

ных наноструктурированных абсорберов оптического

(солнечного) излучения сплошного диапазона предпо-

лагает их использование при высоких температурах

нагрева НЧ и окружающих сред [11,12]. К сожалению, в

литературе очень мало данных по индексам рефракции

металлов и практически отсутствуют данные по оптиче-

ским свойствам НЧ при высоких температурах. Можно

отметить только работу [13], в которой исследовано

влияние частичного или полного расплавления НЧ под

действием излучения на ее оптические характеристики.

Существующий разрыв между опубликованными резуль-

татами [1–5] и потребностями в использовании НЧ
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при высоких температурах [6–12] требует исследований

оптических свойств НЧ. Таким образом, исследование

зависимости оптических свойств металлических НЧ

от температуры представляет значительный научный и

практический интерес.

Основной целью нашей работы является исследование

на основе компьютерного моделирования зависимости

оптических свойств НЧ от температуры в интервале

300−2000K при действии интенсивного лазерного и

оптического излучений.

Результаты и обсуждение

Рассмотрим оптические характеристики одиноч-

ной НЧ при лазерном или оптическом облучении, ини-

циирующем неравновесные процессы нагрева НЧ. Фак-

тор эффективности поглощения излучения НЧ Kabs [14]
определяет количество энергии, поглощенной НЧ, и

влияние оптических показателей металла НЧ на процесс

ее нагрева излучением. Значения фактора эффективно-

сти существенно изменяются при нагреве НЧ до высо-

ких температур. Значение Kabs определяется значениями

показателей преломления (рефракции) n и поглощения k
материала НЧ. При этом данные показатели суще-

ственно изменяются при нагреве материала (металла)
и фазовом переходе из твердого состояния материала

(металла) в расплав. Значения показателей преломления

и поглощения ряда металлов в твердом состоянии при

начальной температуре 300K приведены в [15,16]. Для
некоторых диапазонов длин волн и температур, включая

расплавленное состояние, значения этих показателей

для определенных металлов приведены в [17–20].
При нагреве и плавлении происходит изменение оп-

тических индексов рефракции и поглощения золота

по сравнению с индексами при начальной температу-

ре [17–19]. Численные расчеты факторов эффективности

поглощения Kabs, рассеяния Ksca и ослабления Kext

различных сферических НЧ в широких спектральных

диапазонах и при различных средах, окружающих НЧ,

проведены на основе использования обобщенной теории

Ми дифракции электромагнитного излучения на сфе-

ре [14].
Рассмотрим оптические параметры золотой НЧ, раз-

мещенной в воде, при нагреве ее излучением. Был

выбран спектральный диапазон 475−625 nm, в котором

представлены зависимости показателей преломления и

поглощения золота в широком диапазоне температур,

включая температуру плавления [17]. Выбор этой об-

ласти жестко обусловлен существующими эксперимен-

тальными данными [17] по оптическим параметрам в

широком диапазоне температур. На рис. 1 представлены

зависимости факторов эффективности поглощения Kabs,

рассеяния Ksca и ослабления Kext излучения в диапазоне

длин волн λ = 475−625 nm однородными твердыми (при
температурах T0 = 300, 843, 1336 K) и расплавленны-

ми (при T0 = 1336K, температура плавления золота)

сферическими золотыми НЧ с радиусами r0 = 10, 25,

50, 100 nm, размещенными в воде при температуре

Tм = 300K. На рис. 1, a–i для твердой НЧ видны ярко

выраженные максимумы факторов эффективности Kabs,

Ksca и Kext, обусловленные поверхностным плазмон-

ным резонансом. С ростом r0 от 10 до 25 nm зна-

чения Kabs растут и затем начинают уменьшаться с

r0 = 50 nm. С другой стороны, значения факторов эф-

фективности Ksca и Kext растут с ростом r0 . Увеличение
температуры приводит к уменьшению значений всех

факторов для λ < 600 nm и некоторому их возрастанию

для λ > 600 nm. Для расплавленного состояния одно-

родной золотой НЧ выраженный резонанс существует

только для r0 = 50 nm, при этом максимумы факторов

эффективности Kabs, Ksca и Kext выражены слабо.

На рис. 2 представлены зависимости фактора эффек-

тивности поглощения Kabs излучения в диапазоне длин

волн λ = 400−2000 nm для однородных сферических

золотых НЧ с радиусами r0 = 10, 25, 50, 100 nm при

температурах T0 = 300, 1173K, размещенных в воде

при начальной температуре Tм = 300K. Зависимости

индексов рефракции и поглощения золота в приведен-

ном диапазоне длин волн для указанных температур

взяты из [15,19]. Данные результаты совпадают с пред-

ставленными на рис. 1 в интервале 475−625 nm, но

представлены для более широкого диапазона длин волн.

Эти результаты представляют интерес для воздействия

коротких импульсов лазерного и оптического излучения

на НЧ, размещенные в воде, без существенной передачи

тепла от НЧ окружающей воде и без изменения ее

фазового состояния. Это приближение справедливо для

золотых НЧ с радиусами 30−100 nm при воздействии

импульсов с длительностью 1 ns и для НЧ с радиуса-

ми 10−100 nm для более коротких импульсов.

В последнее время были предложены наноструктури-

рованные твердотельные поглотители с поглощающи-

ми НЧ и прозрачной твердой матрицей для эффектив-

ного поглощения солнечной энергии, для применения в

высокотемпературных технологиях, в качестве эмитте-

ров света для последующего переизлучения тепловой

энергии и т. д. [20,21]. Под действием интенсивного

оптического (солнечного) излучения на нанострукту-

рированные твердые поглотители энергия излучения

поглощается НЧ и после этого передается окружению

за счет теплопроводности. Полезно использовать мат-

ричные твердые прозрачные материалы при Tм > 103 K,

такие как плавленый кварц, стекла, оксид алюминия,

металлокерамика.

Оптические свойства наноструктурированных твердо-

тельных абсорберов при их нагреве до температур по-

рядка тысяч кельвинов непрерывным оптическим (сол-
нечным) излучением меняются с температурой [20,21].
При использовании поглощающих НЧ в матрице сол-

нечного абсорбера под действием солнечного излучения

нагреваются до одинаковых температур и НЧ, и матри-

ца. Следовательно, необходимо учитывать зависимости

Оптика и спектроскопия, 2021, том 129, вып. 3
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Рис. 1. Зависимости факторов эффективности поглощения Kabs (a, d,g, j), рассеяния Ksca (b, e, h, k) и ослабления Kext (c, f, i, l)
излучения в диапазоне длин волн λ = 475−625 nm, однородными сферическими золотыми НЧ с радиусами r0 = 10 (a, b, c),
25 (d, e, f), 50 (g, h, i), 100 nm (j, k, l) при температурах T = 273 (1), 843 (2),1336 (3, твердая), 1336K (4, расплав), размещенными
в воде при T = 273K.

оптических параметров НЧ и матрицы от температу-

ры. Для эффективного поглощения солнечного излуче-

ния с максимальной интенсивностью на длине волны

λmax ∼ 550 nm можно использовать гомогенные метал-

лические (Au, Ti, W, Ni и др.) НЧ. Важной особенностью

интенсивного поглощения излучения НЧ и нагрева НЧ

и окружающей среды является влияние температуры на

эффективность поглощения излучения абсорбером и его

Оптика и спектроскопия, 2021, том 129, вып. 3



310 В.К. Пустовалов, Л.Г. Астафьева

a b

l, nm l, nm

K
a
b
s

K
a
b
s

500 5001000 1000

1

1

2

2

3

Рис. 2. Зависимости факторов эффективности поглощения Kabs излучения в диапазоне длин волн λ = 400−1500 nm однородными

сферическими золотыми НЧ с радиусами r0 = 10 (штриховая зеленая кривая), 25 (сплошная красная кривая), 50 (штрихпунктир-
ная синяя кривая), 100 nm (пунктирная коричневая кривая) при температурах T = 300 (a), 1173K (b), размещенными в воде при

T = 273K.

последующий нагрев. Температуры плавления НЧ или

материалов матрицы определяют максимальную темпе-

ратуру нагрева поглотителя интенсивным оптическим

излучением.

На рис. 3 представлены зависимости факторов эффек-

тивности поглощения Kabs, рассеяния Ksca и ослабления

Kext излучения в диапазоне длин волн λ = 300−2500 nm

однородными сферическими золотыми НЧ с радиусами

r0 = 50, 75, 100, 125 nm, размещенными в плавленом

кварце, при одинаковых температурах НЧ T0 и кварца

Tм, равных 300, 1173K. Оптические постоянные кварца

взяты из [22,23]. Представленные зависимости погло-

щения Kabs, рассеяния Ksca и ослабления Kext для двух

значений температур 300 и 1173K имеют ряд общих

особенностей для всех значений радиусов r0 . Увеличе-
ние температур приводит к росту поглощения до 15%

интегрально по спектру по сравнению с начальной

температурой и уменьшению рассеяния во всем пред-

ставленном интервале длин волн. При этом ослабление

излучения НЧ примерно остается постоянным.

На рис. 4 представлены зависимости факторов эф-

фективности поглощения Kabs излучения в диапазоне

длин волн λ = 300−3000 nm однородными сферически-

ми вольфрамовыми НЧ с радиусами r0 = 50, 100,

150 nm, размещенными в окиси алюминия Al2O3, при

температурах НЧ и окиси T0 = Tм = 300, 2300K. Нор-

мированная интенсивность солнечного излучения Isn
также представлена на рисунке. Отметим, что иссле-

дование оптических свойств вольфрамовых НЧ, разме-

щенных в окиси алюминия, при начальной температуре

проведено в [21]. Оптические постоянные вольфрама и

окиси алюминия взяты из [19,23].

Для r0 = 50 nm влияние температуры T на

Kabs(λ) невелико. При этом зависимость Kabs(λ)

близка в зависимости Isn(λ), что свидетельствует

о возможности использования вольфрамовых НЧ

в окиси алюминия для эффективного поглощения

энергии солнечного излучения. Для НЧ с

r0 = 100 nm и тем более с r0 = 150 nm смещения

зависимостей Kabs(λ) для T = 2300K по сравнению

с T = 300K являются существенными. При этом

значения Kabs(λ, T = 300K) > Kabs(λ, T = 2300K)

для λ < 1500 nm, однако Kabs(λ, T = 300K) <

< Kabs(λ, T = 2300K) для λ > 1500 nm. НЧ с

r0 = 100 nm можно использовать для эффективного

поглощения энергии солнечного излучения, поскольку

интеграл
λ2∫

λ1

Isn(λ)Kabs(λ)dλ, определяющий нагрев

НЧ [24], будет сравним по величине с аналогичным

интегралом для r0 = 50 nm. Однако эффективность

поглощения солнечной энергии НЧ с r0 = 150 nm

существенно меньше в сравнении с r0 = 50, 100 nm

вследствие сдвига максимумов Kabs в инфракрасную

область, где значения Isn малы. Данные результаты

представляют интерес для воздействия непрерывного

оптического (солнечного) излучения на НЧ,

размещенные в конденсированных средах, при

существенной передаче тепла от НЧ окружающей

среде и при равенстве температур НЧ и среды.
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Рис. 3. Зависимости факторов эффективности поглощения Kabs (сплошная красная кривая), рассеяния Ksca (штриховая зеленая

кривая) и ослабления Kext (штрихпунктирная синяя кривая) излучения в диапазоне длин волн λ = 300−3000 nm однородными

сферическими золотыми НЧ с радиусами r0 = 50 (a, е), 75 (b, f), 100 (c, g), 125 nm (d, h), размещенными в плавленом кварце,

при температурах НЧ и среды T0 = Tм = 300 (a, b, c, d), 1173K (e, f, g, h). Нормированная интенсивность солнечного излучения Isn
(сплошная оранжевая кривая 1).
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Рис. 4. Зависимости факторов эффективности поглощения Kabs излучения в диапазоне длин волн λ = 300−2500 nm однородными

сферическими вольфрамовыми НЧ с радиусами r0 = 50 (a), 100 (b), 150 nm (c), размещенными в окиси алюминия при темпе-

ратурах НЧ и окиси 300 (штриховая синяя кривая), 2300K (штрихпунктирная красная кривая). Нормированная интенсивность

солнечного излучения Isn — сплошная красная кривая.

Заключение

Интенсивное лазерное и оптическое излучения погло-

щаются НЧ в процессе взаимодействия с ними, что при-

водит к нагреву НЧ до высоких температур, приводящих

к последующим процессам. В то же время показатели

оптического поглощения и преломления материала НЧ

зависят от температуры, и учет данной зависимости

может приводить к изменению поглощения излучения

НЧ в процессе ее нагрева, изменению динамики нагрева

и результатов воздействия.

Рассчитаны и исследованы зависимости от темпера-

туры факторов эффективности поглощения, рассеяния

и ослабления излучения сферическими золотыми и

вольфрамовыми НЧ, размещенными в воде, плавленом

кварце и окиси алюминия соответственно. Исследова-

ния проведены в широких диапазонах изменения ра-

диусов НЧ r0 = 10−125 nm, длин волн 300−3000 nm

и температур 300−2300K. Установлено значительное

изменение оптических параметров при изменении тем-

пературы НЧ (включая ее плавление) и окружающей

среды, которое может оказывать существенное влияние

на динамику нагрева НЧ и последующие тепловые

процессы. В частности, уменьшение Kabs в результате на-

грева НЧ в течение действия импульса излучения может

привести к необходимости увеличения интенсивности

излучения для достижения плавления золотой частицы.

Зависимости оптических свойств НЧ от ее температуры,

их особенности при изменении параметров НЧ и окру-

жающих сред представлены на рис. 1–4.
Использование результатов изучения взаимодействия

интенсивного лазерного и оптического излучений с НЧ

представляет значительный интерес для различных при-

менений в высокотемпературных нанотехнологиях, ла-

зерной наномедицине, солнечной наноэнергетике и вы-

сокотемпературной нанофотонике. Зависимость оптиче-

ских параметров НЧ от температуры может оказывать

существенное влияние на динамику и результаты про-

цессов в данных нанотехнологиях.
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