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Предложен метод моделирования комплексной диэлектрической проницаемости анизотропного иерархи-

чески построенного нанокомпозита с периодической структурой, основанный на комплексном применении

квантово-механических расчетов, модели эффективной среды и эквивалентных схем замещения. Исследована

диэлектрическая проницаемость нанокомпозита TiO2−Al2O3 при воздействии внешнего высокочастотного

электромагнитного излучения. Установлены диапазоны длин волн, при которых наблюдаются резонансные

всплески. Показана возможность управления максимумами разностных потерь и резонансными максимумами

поглощения за счет изменения геометрических параметров нанокомпозита.
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Электрофизические свойства нанокомпозитов (диэ-
лектрическая проницаемость, электропроводность) с пе-

риодической структурой продолжают активно иссле-

доваться с целью более глубокого понимания фунда-

ментальных явлений взаимодействия электромагнитного

поля с веществом и эффективного использования новых

композиционных материалов в различных практических

приложениях (разработка элементов микроэлектроники,

оптических устройств, средств радиолокации и защиты

информации и пр.) [1–4]. Компьютерное и математиче-

ское моделирование является мощным средством теоре-

тических исследований новых функциональных наноком-

позитов [5,6]. Вычислительный эксперимент позволяет

эффективно спланировать геометрическую структуру и

состав новых композиционных материалов с заданными

электрофизическими свойствами, натурное изготовле-

ние которых является трудоемким и дорогостоящим

этапом исследования [7,8].

В настоящей работе исследуется анизотропный иерар-

хически построенный нанокомпозит с периодической

структурой (рис. 1), который состоит из слоев n, вклю-
чающих блоки, ширина которых a с ростом номера

слоя уменьшается в 2 раза. В качестве примера взят

нанокомпозит из двух материалов: TiO2−Al2O3.

В рамках исследования рассматривается взаимодей-

ствие электромагнитного поля с нанокомпозитом в диа-

пазоне длин волн 200−1000 nm. Важной особенностью

исследования комплексной диэлектрической проницае-

мости иерархически построенных периодических струк-

тур является необходимость учета наноразмеров в одних

направлениях и микроразмеров в других. Моделиро-

вание таких систем сопряжено с некоторыми трудно-

стями, связанными с тем, что на макроскопический

подход накладываются определенные ограничения (на-
пример, в том случае, когда длина волны внешнего

электромагнитного излучения становится сопоставимой

с размерами атомов), а квантово-механические методы

моделирования слишком трудоемки и требуют высоких

вычислительных мощностей.
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Рис. 1. Компьютерная модель нанокомпозита TiO2−Al2O3 с

периодической структурой.
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Метод определения диэлектрической проницаемости иерархически построенного композита с периодической структурой
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Рис. 2. Зависимости комплексной диэлектрической проницаемости (а — действительная часть, b — мнимая часть) нанокомпозита
с периодической структурой от длины волны электромагнитного поля.

В настоящей работе предлагается комбинированный

метод определения диэлектрической проницаемости ε

анизотропного нанокомпозита с периодической струк-

турой, который основан на комплексном применении

квантово-механических расчетов, модели эффективной

среды и эквивалентных схем замещения (см. таблицу).
Для моделирования диэлектрической проницаемости

блоков шириной до 10 nm, где необходимо учитывать

квантово-размерные эффекты, используется уравнение,

предложенное в работе [9] и адаптированное для иссле-

дуемой структуры:

ε(ω, k) =
4πe2

V

∑

i

Zi

(ω − ωm + ωn)2
, (1)

где ε — диэлектрическая проницаемость блока, V —

объем блока, k = 2π
λ

— волновой вектор, ω — ча-

стота внешнего электромагнитного излучения, ωn —

частота перехода из основного состояния молекулы,

ωm — частота перехода из возбужденного состояния

молекулы, Zi — эффективный заряд моды i . Для

проведения моделирования необходима информация о

базисе собственных волновых функций и собственных

значений гамильтониана рассчитываемых структур. Для

их получения используются теория функционала плот-

ности, программный пакет Quantum ESPRESSO и кла-

стер на графических видеоадаптерах NVIDIA GeForce

GTX 1060.

Для блоков шириной 20−80 nm в качестве исходных

данных по диэлектрической проницаемости использу-

ются экспериментально полученные электрофизические

свойства материалов [10].
Далее для расчета диэлектрической проницаемости

слоев с блоками размером 5−40 nm применялась модель

эффективной среды [11]:

ε =
n∑

j=1

ε j a j/

n∑

j=1

a j, (2)

где ε j— диэлектрическая проницаемость блока j . Для
определения диэлектрической проницаемости слоев с

блоками шириной 80 nm и нанокомпозита в целом ис-

пользовались классические уравнения электродинамики

и метод эквивалентных схем замещения [12].
На рис. 2 приведены зависимости диэлектрической

проницаемости от длины волны внешнего электромаг-
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нитного воздействия для материалов TiO2 и Al2O3, а

также результаты численного моделирования диэлек-

трической проницаемости иерархически построенного

нанокомпозита с периодической структурой. Видно, что

в области длин волн 350−370 nm (электронная по-

ляризация), 750−820 nm (блоховские осцилляции) и

980−1030 nm (поверхностные эффекты) наблюдаются

резонансные всплески, которые составляют спектр по-

глощения и разностных потерь иерархически построен-

ного нанокомпозита с периодической структурой. Варьи-

руя геометрические параметры нанокомпозита, можно

управлять максимумами действительной и мнимой ча-

стей диэлектрической проницаемости TiO2−Al2O3.

Представленный метод позволяет довольно полно

исследовать диэлектрическую проницаемость наноком-

позитов с периодической структурой, что может быть

полезно при разработке новых материалов с заданными

электрофизическими свойствами.
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