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Ivadas

Elektromagnetinés spinduliuotés saveika su metastrukturomis yra svarbus uzdavinys tu-
rintis daug technologiniy taikymy. Pastebéta, kad gestancios bangos susiformavusios laidziy
nanodaleliy pavirsiuje gali buti panaudotos sukoncentruoti optinés spinduliuotés energija j na-
nometrinius matmenis [1]. Keletas Sio efekto taikymu yra: lasteliy zutis dél pakeltos lokalios
temperaturos [2], padidinamas saulés elementy efektyvumas [3] ir kita. Metastrukturos taip pat
naudojamos kaip optiniai elementai. Suformuojami nanostruktury rastai, pro kuriuos sklindant
arba atsispindint elektromagnetinei bangai jvyksta valdomi poliarizacijos [4], orbitinio judesio
kiekio momento [5], fazés fronto poky¢iai [6]. Tokios nanostrukturos jprastai yra formuojamos
ant plokséio padéklo, todél §i sritis yra vadinama plokséia optika (angl. flat optics) [6]. Ti-
kimasi, kad plokscios optikos komponentai (dél mikrometrinio storio bei pluosto poliarizacijos
valdymo) dalyje taikymu pakeis siuo metu naudojamus jprastus optinius elementus.

Taciau daugelyje iSvardinty taikymuy metastrukturos yra suplanuojamos specialisto ir visa
struktura néra optimizuojama. Todél, autoriaus nuomone, tiesioginé metastruktiiry optimizaci-
ja turi potencialo pagerinti jau zinomas funkcines metastrukturas arba aptikti naujy optimaliy
struktury. Mie sklaidos temoje autoriui nepavyko rasti publikacijy, kuriose butent sferiniy
daleliy padeétys buty optimizuojamos diferencijuojant tikslo funkcijg pagal ju koordinates.

Siame darbe yra nagrinéjama nepersiklojanciy sferiniy nanodaleliy sistemos saveika su op-
tinio diapazono elektromagnetiniu lauku. Elektromagnetinio lauko sklaida nuo daleliy yra mo-
deliuojama pasinaudojant Mie sklaidos teorija, kuri suformuluota tenkinant krastinés salygas
Maksvelo lygtims sferinés dalelés ir aplinkinés terpés pavirsiuje.

Sio darbo tikslas yra pasinaudojant daugelio daleliy Mie sklaidos formalizmu bei automati-
nio diferencijavimo karkasais pademonstruoti jog nanodaleliy padétys gali buti optimizuojamos
grei¢iausio pakilimo (arba nusileidimo (t.y. gradiento kryptimi)) metodu optimizuojant tikslo
funkcija, kuri priklauso nuo issklaidyto elektrinio lauko koeficienty.

Siekiant sio tikslo yra suformuluoti trys uzdaviniai:

1. Sukurti daugelio daleliy Mie sklaidos skai¢iavimo programa Python programavimo kalboje

naudojantis Autograd automatinio diferencijavimo karkasu;
2. Naudojant Sig programa optimizuoti daleliy iSsidéstyma siekiant

(a) maksimalios sklaidos tiesinei poliarizacijai (iSsklaidyto el. lauko sferiniy bangy koe-
ficienty modulio kvadrato prasme),
(b) maksimalios sklaidos deSininei ir minimalios sklaidos kairinei poliarizacijai toje pa-

¢ioje strukturoje.

3. Patikrinti kaip keiciasi daleliy padéciy konvergavimas keiciant ju pradinio iSsidéstymo

tankj.



1 Metamedziagos optikoje

Metamedziagomis vadinamos (dazniausia periodinés) strukturos sudarytos i$ mazesniy uz
elektromagnetinés (toliau EM) bangos ilg] metaliniy arba dielektriniy daliy, kuriy geometrija
ir isSdéstymas parinktas taip, kad visa struktura pasizymeéty elektromagnetinémis savybémis,
kuriy neturi pavienés Sios struktura sudaranc¢ios medziagos. [7]

Manoma, kad terminas metastruktura pirmg karta buvo panaudotas prof. Rodger M.
Walser 1999 m. JAV gynybos ministerijos technologiju skyrius (angl. The Defense Advan-
ced Research Projects Agency - DARPA) komporzitiniy medziagy temos dirbtuvése. Priesdélis
'meta" buvo pasirinktas siekiant perteikti fakta, jog tokios kompozitinés medziagos pasizymi
elektromagnetinémis savybémis, kuriy gamtoje jprastai nestebime [8].

Siame darbe nagrinéjamos metastruktiiros vadinamos diskre¢iomis, nes jas sudaro diskretiis
elementai - dalelés, kuriy luzio rodiklis Suoliskai kinta aplinkos ir dalelés sanduroje.

Publikacijy skai¢ius metastruktiiry temoje sparciai auga, Scopus (www.scopus.com) duo-
meny bazéje aptinkama daugiau nei 43 000 publikacijy su raktazodziais "metamaterial", "me-
tasurface'. Moksliniy straipsniy skaic¢iaus IEEE grupés zurnale pateikiamas iliustracijoje 1.

Stebimas augimas yra panasus j eksponentinj.
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1 pav. Metamedziagy ir metapavirsiy temos publikacijy augimas moksliniame zZurnale IEEE
Transactions on Antennas and Propagation [8].

Sekanciuose skyreliuose yra aptariama keletas publikacijy, kurios sudaro motyvacija Sio
darbo tikslui.



1.1 Netvarkios sferiniy daleliy strukturos

Elektromagnetiniy bangy skaic¢iavimai sklaidai nuo daugelio sferiniy daleliy yra jau seniai
nagrinéjama sritis [9], tac¢iau vis dar iSlieka uzdaviniy susijusiy su situacijomis, kuomet daleliy
skaicius bei tankis yra pakankamai didelis, tuomet perspinduliavimo tarp daleliy nejskaitancios

aproksimacijos tampa netinkamos [10]. Straipsnio [11] autoriai sukuré MATLAB programinj
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2 pav. Tyrimo [11] autoriai nagrinéjo kaip keiciasi didelés TiOy nanosfery (daleliy skaicius
8 - 10%) sistemos atspindZio koeficientas R priklausomai nuo daleliy turinio tankio f, ir
daleliy tarpuose esancio turio santykio su strukturos turiu f, . Dalelés yra apsviestos
tiesinés poliarizacijos Gauso pluostu, z asies didéjimo kryptimi.

paketa "CELES' [12], siekdami panaudoti sparciai iSaugusius grafikos plokséiy skaic¢iavimo pa-
jégumus, kad galéty apskaiciuoti sklaidg nuo sistemy is labai didelio skaiciaus sferiniy daleliy
(zr. pav 2) Mie sklaidos metodu [9]. Minétoje publikacijoje jie parodo, jog 32 bity slankaus
kablelio skaic¢iaus tikslumas yra pakankamas gauti teisingg klasterio tolimo EM lauko sklaidos
kampy pasiskirstymag. Tai svarbu, nes daugelis placiai prieinamy grafikos korty veikia butent
32 bity tikslumu. Iliustracijoje 2 (desinéje) matome, kad egzistuoja optimalus daleliy tankis
fv (ang. volume fraction) bei ertmiy tarp ju tirio santykis su sistemos turiu f, (angl. packing
fraction), kuomet atspindzio koeficientas yra maksimalus. Taciau visy galimy f,, f, parametry
kombinaciju paieska (maksimizuojant R) yra neefektyvi palyginus su gradientinio nusileidimo
metodika.

Pastebime, kad uzuot atlikus visy galimy f,, f, parametry kombinacijy paieska (maksi-
mizuojant R), galima buity atlikti gradientinio nusileidimo optimizacijg kryptimi (dy,, 0y, )R,

siekiant spartaus optimaliy struktury suradimo.



1.2 Plokscioji optika

Vienas i§ metastruktury taikymy yra plokséiy optiniy elementy sukiirimas. Siame skyrelyje

trumpai apzvelgiami keletas publikacijy susijusiy su optimaliy metastruktury paieska.

1.2.1 Daugelio sluoksniy metastrukturos optimizuotos gradiento nusileidimo me-
todu

Tyrime [13] autoriai gradientinio nusileidimo metodu optimizavo metastruktura, sudaryta
i§ stac¢iakampio formos daleliy (zr. pav. 3). Autoriai pasinaudojo uzdaro kodo Lumerical prog-
ramine jranga, joje jgyvendintu baigtiniy elementy metodu. Jie apskaic¢iavo ploksciy bangy
sklaidos kompleksines amplitudes nuo pavieniy staciakampiy daleliy. Sios amplitudés véliau
buvo panaudotos sklaidg aprasant ploks¢iy bangy superpozicija. Sis darbas jdomus tuo, kad
vienu metu optimizuojama seka metastruktury pro kurias sklindancio pluosto intensyvumas yra

valdomas parenkant visose metsatrukturose esanciy daleliy diametrus. Taip pat yra atsizvel-
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3 pav. Optinis neuroninis tinklas [13], sudarytas i$ daugelio sluoksniy metastruktury (a), tinklo
ivestis yra ranka rasyto skaiciaus formos apsvietimas (MNIST duomeny rinkinys [14]).
Isvestyje Sviesa yra sufokusuojama j vieng i$ detektoriy, kuris atitinka konkrety skaiciy
(b). Pasiektas 84% tikslumas skaiciy klasifikacijoje.

Periodic boundary _—~
conditions in x/y

giama j pasirinktas diskrecias bangos ilgio vertes - siekiama jog gautos strukturos veikty ne vien
monochromatiniam apsvietimui (tai yra vienas is dideliy apribojimy daugelio metastruktury at-
veju). Iliustracijoje 3 matome, kaip seka metastruktury gali buti panaudota vaizdy klasifikacijai
nukreipiant $viesos intensyvuma i tam tikra klase atitinkantj detektoriy. Sis taikymas galimai
naudingas informacijos apdorojimui situacijose, kuomet svarbus didelis energetinis nasumas ir

greitaveika.



1.2.2 Metalesiai

Metalesiais vadiname optinius elementus atliekancius lesio funkcijg taciau sudarytus is me-
tamedziagos. Tokie lesiai pasizymi poliarizacijai selektyviu fokusavimu bei dazniausiai jautriai

reaguoja j krentancio bangos ilgio kitima. 4 pav. (c) pateiktas metalesis pasieké skaiting aper-
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4 pav. Keletas metalesiy sandaros pavyzdziu [15], mastelio juosta yra lum dydzio. (a) - geo-
metrinés fazés metalesis (EM bangos fazés fronto valdymas apskritiminei poliarizacijai)

tiirg artima 1, fokusavima kampais iki 82°, leSio storis 238nm [16]. Saltinis [17] nurodo $iuos

metalesiy ir metaoptikos privalumus:
1. polarimetrinis vaizdinimas (angl. polarimetric imaging),
2. didelio nasumo poliarizatoriai,

3. taikymai integruotoje optikoje ir fotonikoje, kuomet integracijos tankis yra kritiskai svar-

bus parametras.

1.2.3 Metalesis apskaiciuotas Mie sklaidos metodu greiciausio nusileidimo metodu

Tiesioginei sklaidos problemai spresti autoriai naudojo CELES programinj paketa [12]. Op-
timizuojant intensyvumo profilj autoriai modifikavo CELES paketa analitiskai apskaic¢iuodami
intensyvumo pasiskirstymo gradienta pagal visy daleliy diametrus (zr pav. 5 ).

Pastebime, kad toks jgyvendinimas turi trukuma - pakeitus daleliy geometrija arba jvedus
sudétingas nuostolio funkcijas ar aproksimacijas, analitinis gradienty jgyvendinimas uztrunka

daug laiko. Taip pat néra optimizuojamos daleliy padétys.



5 pav. Metalesio [18] suformuoto i§ daugelio sferiniy daleliy SEM nuotrauka. Optinis elementas
pagamintas naudojantis daugiafotonés litografijos metodu, padengtas Au danga. (A)
Sfery isdéstymo schema. (B) SEM nuotrauka is virsaus. (C) Priartintas vaizdas kampu,
matomi nukrypimai nuo sferinés formos. (D) Priartintas vaizdas i$ virSaus.

1.3 Sferiniy daleliy chiraliniai klasteriai

Chiralinémis vadiname strukturas, kurios nepasizymi veidrodine simetrija. Kairinés ir de-
Sininés strukturos yra susietos veidrodinio atspindzio transformacija.
Publikacijoje [5] pademonstruotas lokalaus EM lauko chiraliskumo parametro [19] sustipri-

nimas aplink sferiniy nanodaleliy klasterj

C(r) = == Im[E*(r) - B(r) 1)
¢ia w ciklinis daznis, € dielektriné skvarba, E - elektrinio lauko stipris, B - magnetinio lauko
indukcija. Elektromagnetinio lauko pasiskirstymas, kuriame chiraliSkumo parametras (1) yra
didesnis negu apskritiminés poliarizacijos ploki¢ios bangos yra vadinamas superchiraliniu. Sia-
me straipsnyje taip pat pademonstruotas taip vadinamas superchiralinis EM laukas. Didelés
chiraliskumo parametro vertés yra svarbios chemijos taikymuose, kuomet chiralinés molekulés
(angl. enantiomers) gali buti selektyviai paveiktos (t.y. vien tik kairinés arba vien tik deSini-
nés). Todél didelio chiraliSkumo EM lauko pasiskirstymai jgalina sukurti kairiniy arba desininiy
molekuliy sensorius arba vykdyti pilnai asimetrine sinteze [19].

Pagrindinis Sio straipsnio rezultatas yra lokalaus chiraliSkumo parametro verté yra viena
eile didesné negu apskritiminés poliarizacijos ploksc¢ios bangos atveju, kuomet dalelés yra die-
lektrinés.

Skaiciavimai atlikti Mie sklaidos metodika daugeliui daleliy [9]. Klasterio geometrija pa-
rinkta Zmogaus ir néra optimizuota. Galbut optimizuojant daleliy padétis buty gautos dar

didesnés lokalaus chiraliSkumo parametro verteés.
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6 pav. Kairéje matome lokalaus chiraliskumo parametro (1) pasiskirstymus [5], kurie yra nor-
muoti j apskritiminés poliarizacijos ploks¢ios bangos chiraliskumo verte. Cia PW Zy-
mi klasterio apsvietima plokscia apskritiminés poliarizacijos banga, LG - Lagero-Gauso
pluostu. o = +1, —1 atitinkamai nusako kairine ir desinine apskritimine poliarizacijas.
Nagrinéjamas Si nanodaleliy klasteris pavaizduotas desinéje.

Apibendrinimas

Galime teigti, jog metastruktury optimizacija yra svarbus technologinj bei mokslinj poten-
cialg turintis uzdavinys, kuris yra sprendziamas daugelio tyréjy grupiy. Atsizvelgiant j apzval-
goje paminétus pastebéjimus, atrodo jog daugelio daleliy Mie sklaidos skaiciavimai (jskaitant
perspinduliavima tarp daleliu) jgyvendinti programoje pasitelkiant automatinio diferencijavimo
karkasus buty naudingas jrankis, lanksc¢iai sprendziantis jvairius nanodaleliy struktury optimi-

zacijos uzdavinius.



2 Automatinio diferencijavimo programiniai karkasai

Svarbus masininio mokymo komponentas yra automatinio diferencijavimo programiniai kar-
kasai. Déka siy karkasy tyréjui pakanka programoje apibrézti funkcija, o diferencijavimas pagal
sios funkcijos (ar simuliacijos) parametrus bus atliktas automatiskai. Tai labai reiksSmingai su-
taupo laiko, nes kai kurie modeliai (ar simuliacijos) gali turéti itin sudétingas iSvestines, kuriy
igyvendinimas programiniame kode uzimty didziaja dalj laiko skirto modeliui kurti.

Sio metu populiariausi automatinio diferencijavimo karkasai yra Pytorch [20] bei Tensorflow
[21]. Siy programiniy karkasy pagrindinis taikymas yra milijonus laisvai parenkamy parametry
turintys konvoliuciniai bei rekursiniai neuroniniai tinklai ir juy hibridai.

Taciau Pytorch bei Tensorflow programiniuose karkasuose yra jgyvendinta tik nedaugelis
specialiyjy matematiniy funkcijy ir jie nepalaiko kompleksiniy skaiciy. Todél siame darbe
pasirinktas Pytorch pirmtakas Autograd [22], kuris nepasizymi siais tritkumais. Siame skyrelyje

trumpai aptariama, kaip veikia Autograd programinis karkasas.

Automatinio diferencijavimo programiniy karkasy veikimas

Siekiant atlikti greic¢iausio nusileidimo(pakilimo) optimizacija gradiento kryptimi reikia ap-
skai¢iuoti skaliarinés tikslo funkcijos f gradienta pagal optimizuojamus parametrus. Si funkcija

yra sudaryta i$ kity funkciju ( kurios atitinka skaic¢iavimo etapus)

f(x) = d(c(bla(z)))) (2)

f=1(c), c=cb), b=bla), a=a(x) (3)

funkcijos f gradientas pagal vektoriy «, yra sudarytas is ja sudaranciy funkciju Jakobiany
sandaugos:
Jakobiano matricos skai¢iavimo algoritminis sudétingumas priklauso nuo siy matricy san-
daugos eiliskumo. Todél Autograd jgyvendinti du metodai apskaic¢iuojant funkcijos f gradientg.
1) Jakobiany sandaugos skai¢iuojant pirmyn (angl. autograd forward mode)

Pirmiausia yra sudauginami Jakobianai da/0x ir 0b/0a ir tolesni nuo link df/dc

af (0c ob Oa
Vo5l @ ) W
O .. 9
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8.21 8$n
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vektoriy pagal nedidelés dimensijos vektoriy [22]. Todél $is metodas nebus naudojamas.

c¢ia isskirta Jakobiany sandauga = %. Toks skaic¢iavimas efektyvus, kai diferencijuojame

2) Jakobiany sandaugos skaiciuojant atgal (angl. autograd backward mode)

Siame darbe buvo naudojama priesinga (lyginant su (4)) Jakobiany sandaugy tvarka

df Oc ob\ Oda
Vi) = (( 9c 0b )2a) 72 (%)
0

efektyvu, kai diferencijuojame skaliara pagal aukstos dimensijos vektoriy [22]. Siame darbe
daugelio daleliy sklaidg aprasanciy funkcijy Jakobiany skaic¢iavimas yra naudojamas tik kaip
tarpinis etapas apskaic¢iuojant tikslo funkcijos gradienta. Funkcijos, kuriy iSvestinés turi buti
nurodytos programuotojo yra vadinamos primityviomis. Primityvios funkcijos yra "apgaubia-
mos" kitos autograd paketo funkcijos, kuri perduoda primityviy funkcijy iSvestines.
Programine karkase Autograd nebuvo apibréztos sferiniy Noimano, Beselio funkcijy bei
sferiniy harmoniniy funkcijy i$vestinés pagal tolydzius parametrus. Todél atliekant darba sis

karkasas buvo papildytas apibréziant siy funkciju iSvestines (zr. priedas Nr. 3.).
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3 Elektromagnetiniy bangy sklaida nuo daleliy klasteriy

3.1 Prielaidos ir apibrézimai

Siame darbe laikysime, jog elektromagnetiné spinduliuoté yra susiduria su daleliy sistema,
kuri yra patalpinta nesugeriancioje, tiesinéje, izotropinéje terpéje kurioje néra laisvy kruviy
ir sroviy. Taip pat apsiribojame harmonine priklausomybe nuo laiko e~ kur w yra ciklinis

virpesiy daznis. Tuomet EM bangy sklidima nagrinéjamoje erdvéje apraso sios formos Maksvelo

lygtys
V-E=0 VX E=iwuH (©)
V-H=0 V x H = —iweFE
¢ia E - elektrinio lauko stipris, H - magnetinio lauko stipris, p - magnetiné terpés skvarba,
e - dielektriné terpés skvarba, Pritaikius rotoriaus operacija sioms lygtims desinéje (6) puséje

gaunama, kad F ir H tenkina vektorine Helmholco lygtj
V’E+KE=0 V’H+KH=0 (7)
¢ia k = 27 /X bangos skaiius nagrinéjamoje terpéje. Formaliai sprendziant Helmholco vektorine

lygti (7) sferinéje koordinaciy sistemoje gaunami sprendiniai vadinami sferinémis vektorinémis

bangomis [23], taip pat sferiniais vektoriniais multipoliais [24]

M, (1) =2, (kr) [OAW exp(im¢o) — qgexp(im@jep,:”(cos 0)]
Ny (7) :fzn(];r)n(n + 1) P (cos 0) exp(ima) (8)
+ /clra;i“ (12, (kr)] [é exp(z’qu)jeP,;"(cos 0) + $W exp(imgb)]

&ia 7,0, @ - sferiniy koordinaciy baziniai vektoriai, (r,0,¢) - sferiniy koordinaciy sistema, P-
Lezandro funkcija, z,(r) - sferiné Beselio arba sferiné Hankelio funkcija (zr. priede Nr. 2.) ati-
tinkamai aprasancios j objekta krentancias ir objekto perspinduliuotas bangas [25,26]. Hankelio
funkcijos atveju zymésime M,Sf’)n, N},?L, o Beselio funkcijos anl)n, Mgll)n Siy funkecijy atitiki-
mas krastinéms salygoms sferos pavirsiuje yra parodomas [27] 1759 psl. 13 skyriuje "Vector
Fields'". Sios vektorinés (69) funkcijos sudaro pilng ir ortogonalia baze [23], todél jomis galime
isreiksti bet kokius kitus vektorinés Helmholco lygties sprendinius. Ta patj galima atlikti ir pa-
sinaudojant vektorinémis ploksciomis bangomis, ta¢iau motyvacija panaudoti sferines bangas

kyla dél dvejy priezasciy:
1. paprastas krastiniy salygy tenkinimas sferinéms daleléms,

2. tikimasi, kad nedidelis skaicius sferiniy vektoriniy bangy bus pakankamas apytiksliai apra-
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syti sklaida nuo j sfera panasios geometrijos daleléms (lyginant su ploksc¢iomis bangomis).

3.2 Sferinés dalelés T-matrica

Siame skyrelyje, remiantis [25], glaustai aptariamas sklaidos uzdavinio vienai sferinei dalelei
sprendimas, bei jvedama T-matricos (pernasos matrica - angl. transfer matrix) savoka. Pilnas
T-matricos metodo aprasymas pateikiamas [28] bei [29, 30]

Tarkime, kad sferiné dalelé yra apsvieciama iSorinio elektromagnetinio lauko Fj;,., dalelés
issklaidyta el. lauka pazymékime FE,., o vidinj el. lauka FE;,;. Visas sias elektrinio lauko

dedamasias atitinkamai iSreiskiame begaline M ir IN funkcijy eilute

o n

E;,; = Z Z Cm,nnPm angnl)n + dmﬂqm,nN?gnl,)n
n=1m=-—

sca =

Mg
HM: |

1nc Z Z Pmn mn+anN(1)

n=1m=-n

¢ia a, b, c,d,p,q - kompleksiniai skleidiniy koeficientai. Tiesioginio sklaidos uzdavinio atveju,
mes iS anksto zinome tik sklaidancio objekto geometrija, padétj ir savybes bei ji apsvieciancio
elektrinio lauko koeficientus p,q. Taip pat ¢ia spéjama (kadangi iS anksto Zinoma sferinés
dalelés atveju), kad issklaidyto lauko koeficientai yra tiesiskai priklausantys nuo krentancio

lauko koeﬁ(nentq amn = GmnPmn, bmn = banmnv Cmn = CmnPmn, dmn = danmn

3.2.1 Kirastinés sglygos

IS energijos tvermeés désnio ir Maksvelo lygéiy gaunamos krastinés salygos, jog tangentinés
(dalelés pavirsiaus atzvilgiu) elektrinio bei magnetinio lauko komponentés turi buti tolydzios

ties iSorinés terpés ir daleles sandura [25], tai isreiskiame Siomis lygtimis

Einc,@ + Escaﬂ = Eint,Ga Einc,d) + Esca,qﬁ = Eint,¢

r=rmr (10)
Hinc,@ + Hsca,@ = Hint,@a Hinc,¢ + Hsca,d) = Hint,¢>

¢ia rp - dalelés spindulys. Sferinés vektorinés bangos ¢ia yra patogios tuo, kad jos atitinka
dalelés pavirsiy, kai koordinaté r yra fiksuota r = ry.
[ krastines salygas (10) istacius elektrinio bei magnetinio lauko skleidinius (9) sferinémis

vektorinémis bangomis ir pasinaudojus ju savybémis gaunama 4 tiesiniy lygciy sistema dél
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vidinio ir issklaidyto elektrinio lauko koeficienty [25]

/

g (m)] cpn + 1 [2hD(@)] b = g [ ()]

' W ' (11)

Py jin (110 Ay + pa by, (2) G = Nljn(x)
!/

!/

(a2 (m12)] dyun + 11 [2h) (2)] @ = 11 [ ()]

¢ia dydis x - vadinamas dalelés dydzio parametru, g, o - dalelés bei aplinkos magnetiné skvar-

/

ba atitinkamai, n; - santykinis dalelés luzio rodiklis, zenklas ’ - Zymi diferencijavima pagal

argumentg jprastuose skliausteliuose,

2rNry kq Ny

X TR TN,

Tr = k')”l = (12>
¢ia Ney, - aplinkos luzio rodiklis, Ny - dalelés luzio rodiklis, k - bangos skaicius, A - spinduliuotés
bangos ilgis vakuume.

Issprendus lygciy sistemg (11) gauta i$ krastiniy salygy, gaunamos israiskos dél vidinio el.

lauko koeficienty

pn [m%]' mm ) ()]
!/

)

fmn = (112 (x M ) [n1x g (nyx

pn(mia) [whid) ()] — b Jn(m)] (13)
- panjn () { M (UU)} - Nlnlhg)(x) [ ()]

U () [ehi (@)] — b (@) g (o)
ir issklaidyto el. lauko koeficienty

o mdja(ma) [2je(@)] = pa () [ (m)]
" n2j, (niz) [zhi (z QNS mzjn(mz)]

o >[{z ()] = puhi; @)1 ‘”, )] )
by = Hadn(m) [2jn ()] —wn( ) [ (m1 )]

)
pjn(m) [2hiD ()] = phid (@) [ (o))

Svarbu atkreipti démesj, koeficienty israiskos nepriklauso nuo skaic¢iaus m.
Apribojus sferiniy vektoriniy bangy sumas (21) iki baigtinés eilés n = nyq, ir iSdéscius

krentancio bei issklaidyto elektrinio lauko koeficientus j vektoriy

T
Vine = ( P-11 Po1 -+ Prmaxnmax 91,1 90,1 - -+ Qnpax,nmax ) (15)

~ ~ ~ T
a*Ll a’071 e a”max»”max bilal b(]’l ct bnmax,nmax ) (16)

/N

Vsca =
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Galime apibrézti matricas, kurios atvaizduoja krentancio elektrinio lauko koeficienty vektoriy j

issklaidyto lauko koeficientus bei j vidinio lauko koeficientus
Vsca = 4 scaVinc Vint = 7jim‘/’vinc (17>

matrica T, yra vadinama dalelés T-matrica ir zinodami jos elementus galime apskaiciuoti
issklaidyta lauka bei iS to sekancias sklaidos charakteristikas. Toliau Sig matricg zymésime
sutrumpintai 7' = Ty,

Del apibrézimy (9) bei (17) T-matrica yra diagonali ir sudaryta is

TSCG - dla’g ( af*l,l aO,l a’”max;”max b7171 b071 to bnmax7nmax )

(18)

Ent = dlag ( 0_171 0071 Cnmaxvnmax d_171 d071 tee d”ma:u”max )

Turédami issklaidyto bei vidinio elektrinio lauko israiskas galime pereiti prie daugelio daleliy

EM lauko sklaidos uzdavinio sprendimo, kuris aptariamas sekanc¢iame skyrelyje.

3.3 EM sklaida nuo daleliy klasteriy

Siame skyrelyje aprasomas remiantis [9] daugelio daleliy EM bangy sklaidos uzdavinio
sprendimas pasinaudojant pavieniy daleliy T-matricomis bei transliacijos matricomis (zr. sky-

relj 3.6) tarp ju.
0

mc

I dalele 7 krentantis elektrinis laukas E; . yra sudarytas is dvejy dedamuyjy. Tai yra iSorinis

N ;
zadinantis elektrinis laukas Eyeam bei kity daleliy perspinduliuotas elektrinis laukas - EU) (7r

JFi
pav. 7), tai galime uzrasyti sekancia lygtimi
EI(I?C = Fyeam + Z Es(g; (19)

J#1
c¢iai=1,2,...,N, kur N - daleliy skaicius. Pasinaudojus kiekvienos dalelés pernasos matrica

(%)

inc»

T yra gaunamas atitinkamai kiekvienos dalelés issklaidytas elektrinis laukas E() = TOE

tuomet lygti (19) galime perrasyti per j i-taja dalele krentantj el. lauka
‘ N
EO —7ORY _rOg 70 S TV EY) (20)

sca inc sca
J#i

Elektrinius laukus (dél atminties apribojimu) apytiksliai atvaizduojame sferiniy vektoriniy ban-
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Ebeam

7 pav. | i-taja dalele krentantis el. laukas (Sios dalelés sferiniy vektoriniy bangy bazéje) yra
sudarytas is iSorinio zadinancio el. lauko dedamosios ir .

gu bazeje iki eilés nyax

n=1 m=—n
BY =Y. Y all, M, +10),N, (21)
n=1 m=—n

T'max

Ebeam_ Z Z Pmn mn+anN(1)

n=1 m=—n

el. lauko vektorius pakeiskime ju sferiniy vektoriniy bangu (toliau SVB) koeficienty vektoriais
vs(g,vi(ﬁ)c,vbeam, tuomet issklaidyto el. lauko 7 bei transliacijos (777%) operatorius atitinka
matricos. Visus Siuos SVB koeficientus isdéstome minétuose vektoriuose fiksuota eiliSkumo

tvarka

C(—Z)l,l a(—l)l,l P-11
C(()Z,)l a[()l,)l Po,1
(4) ()
(’L) C”max;'nmax (’L) _ anmaxfnmax — pnmax;"max
Ving = 7 Usca - g Ubeam = (22>
d(—);,l b(—)l,l q-1,1
d(()z,)l b(()Z,)1 qo,1
d@ b@)

Mmax;Mmax Mmax,Mmax qnmax sMmax

multi-indeksas [12] nustato tvarka kuria yra isdéstomos Siy vektoriy komponentés ¢ia laikome,
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kad vektoriaus komponenciy numeracija prasideda nuo 0, 7 = 1,2 ¢ia 1 - atitinka M, 2 - N,

multi-index(n, m, 7,7) =(7 — 1)2nmax(Mmax + 2) + dalelés j koeficienty sritis

+ (7 — D)Nmax (Mmax + 2) < M arba N koeficienty sritis

+m-1)2+n—-1)+n+m < M arba N koeficientas (m,n)

¢ia j = 1,..., N - dalelés numeris.

(23)

Sferiniy vektoriniy bangy koeficienty bazéje daugelio daleliy el. lauko sklaidos lygtj galime

perrasyti Sitaip
Vit = Vbeam + > 177 "00)
J#i

gauname N lygéiy sistema dél N nezinomyjy v(?)

@ = T — pOTO=ig, o () 3 Ti—iq,(7)

sca, inc — sca
J#i

perrasome Sig lygciy sistema vaizdziau, kuri motyvuos tolesne notacija

,US(C12)L _ T1T2a1,vs(ggL _ Tszﬁl,Us(ggL B TlTN%LUS(CJ\Q
~TT =2l 4 v? — T - TN )
SPTRY - TTERE 4 e s TN

_TNT1—>N,U§C13L _ TNT2—>N,U£2 _ TNTzI,—>N,US((:;>a)L — ¥ Uég)

(24)

(25)

170—1
U e Ubeam
T2T0ﬁ2,vbeam
310O—3
°T VUbeam

NmO—N
™T VUpeam

(26)

¢ia T Zymi dalelés j sklaidos T-matricg. [vedame visg daleliy sistemg aprasancius sklaidos

koeficienty vektorius

1) 1 170,1
Vint vs(czz T°T™ Vbeam
(2) 2 20,2
Vint vs(cg 7°T VUpheam
‘/;nt = . ‘/sca == . B =
(N) N 30,3
Uing vs(ca) T°T VUpheam

(27)

¢ia Viy, Viea yra sudaryti is kiekvienos dalelés sferiniy vektoriniy bangy kompleksiniy amplitu-

dziy, kurios yra jvertintos SVB bazéje centruotoje apie kiekvienos dalelés centrg atitinkamai.

Pasinaudodami notacija (27) galime lygéiu sistema (26) isreiksti matricinéje formoje

TV,.. =B
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¢ia matrica T' apibréziama taip
Ti’j = (SZ‘J‘I + (6i,j — 1)T(Z)Tj_n (29)

si matrica yra sudaryta is daug sklaidos bei poslinkio matricy pavienéms daleléms (i, j - daleliy
numeriai). Tuomet visy daleliy sklaidos vektoriu SVB bazéje apskai¢iavimui uztenka apskai-
¢iuoti atvirkstine matricg 11

Vi =T 'B (30)

Daleles apsviecianc¢io EM lauko vektoriaus B bei Matricos T' sudarymas ir atvirkstinés matricos

apskaic¢iavimas sudaro daugelio daleliy EM sklaidos tiesioginio uzdavinio iSsprendimg.

3.4 Daleliy klasterio sklaidos parametrai

Siame skyrelyje, remiantis [9], [29], [25] (p. 70) aprasoma nanodaleliy klasterio sklaidos
charakteristiky skaiciavimo metodika bei apibrézimai. Pateikiamos sklaidos charakteristiky

iSraiskos per sferiniy vektoriniy bangy kompleksinius koeficientus.

3.4.1 [Issklaidyta, absorbuota, ekstinkcijos galia

Klasterio issklaidyta galia gauname suintegrave iSsklaidytos spinduliuotés Pointingo vekto-

riaus laiko vidurkj ant sferinio pavirsiaus A gaubiancio klasterj [25] (69 p.)
Wi = — / (S) - FdA (31)
A

Minuso zenklas pries integralg pasirinktas, nes dazniausiai susiduriame su atveju, kai klasteris
sugeria spinduliuote, tuomet W,,s > 0. Jei terpé yra nesugerianti ir nestiprinanti, tuomet Wps
reiskia dalelés sugeriama spinduliuoteés galia.

Sugerties galia Wy, yra sudaryta is trijyu dedamyjy Wans = Wing — Wiea + Wexs, kurie

atitinkamai apibreézti
I/Vinc = - /A<Sinc> ' TdA, Wsca = /A<Ssca> . 'I"dA, Wext = - /A<Sext> -rdA (32)

¢ia Wi, - klasterj apsvieciancios spinduliuotés galia, sugerta Wi., - klasterio perspinduliuo-
ta galia; Wey - klasterio ekstinkcijos galia. aplinkines terpés (Wi, = 0, jei aplinkos terpe

nesugerianti); Tuomet ekstinkcijos galia yra sugerties bei sklaidos galiy suma:
Wext - Wsca + Wabs (3?))

Pavirsiy A dél patogumo pasirenkame be galo nutolusj nuo klasterio. Tai leidzia supa-

prastinti vektoriniy sferiniy bangy israiskas, kad galétume suintegruoti integrala pagal sferinius
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kampus. Taip pat, laikome kad terpé, kurioje yra klasteris, nesugeria bei nestiprina spindu-

livotés, tuomet W,;s nepriklauso nuo to kokiu atstumu r buvo pasirinktas menamas pavirsius
A.
3.4.2 Klasterio sklaidos, ekstinkcijos, bei sugerties skerspjuviai

Sugertos, issklaidytos bei ekstinkcijos galios santykiai su krentancios spinduliuotés galia turi

ploto dimensijg ir yra vadinami atitinkamai sugerties, sklaidos bei ekstinkcijos skerspjuviais [25]

Wabs Wsca Wext
o N\ C'sca = TTa C{ex = TTa
|(Sine))| | (Sine))| © T {Sme))]

del lygties (33) gauname, kad ekstinkcijos skerspjuvis gali buti apskai¢iuojamas kaip sugerties

Cabs = (34)

bei sklaidos skerspjuviy suma
C1ext = C’abs + Csca (35)

Nepsersiklojanciy sferiniy daleliy ansamblio sugerties bei ekstinkcijos skerspjuvis yra atskiry

daleliy sklaidos skerspjuviy suma [9]

abs Z abs? ext - Z ext (36)

¢ia N - sferiniy daleliy skaicius.

3.4.3 Israiskos per sklaidos koeficientus sferiniy vektoriniy banguy bazéje

Pasak [9], viso klasterio sklaidos skerspjuvis yra apskaiciuojamas i§ SVB kompleksiniy amp-

litudziy (aprasanciy bendra klasterio sklaida) modulio kvadraty sumos

nn+1)(n+m) /1 ¢ 2 |1 2
Cosea = a b 37
kQRX:ImZn 2n+1 (n—m)! (‘ m"‘ +‘m”‘) (37)
¢ia al bl viso klasterio sklaidos koeficientai, gaunami transformuojant ir sudedant kiekvienos

sferos sklaidos koeficientus. Atliekama transliacijos transformacija j sferiniy vektoriniy bangy
baze, kurios koordinaciy pradzios taskas yra pirmoji dalelé (taip pasirinkta siekiant sumazinti

poslinkio koeficienty skai¢iavimus)

mn_ mn+zz Z { ngy;cl ]_>1)) kl+B7(r?:i;;)l( G=1) )b }

J#1 =1 k=—I
o (38)
= b, + ZZ Z [ASS @b, + B (897 )ad, |

J#1 =1 k=—1
J#i
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¢ia A, B yra SVB poslinkio koeficientai aprasyti skyrelyje 3.6, (t(j _”)) - vektorius nukreiptas is
dalelés 7 i dalele nr. 1.

3.5 Plokscia banga sferiniy vektoriniy bangy bazéje

Siame darbe daleliy sistema suzadina tik ploks¢ios elektromagnetinés bangos. Siekiant
apskaiciuoti ju SVB skleidinio koeficientus, yra panaudojami sferiniy vektoriniy bangy ortogo-

nalumo sarysiai [23] p. 418 (eq 23.)

2n(n+ 1)n

o : (n+m)! 2
M . M/ ! oot = ’ ’ ’ 1
/0 /0 l,m,n I;m! n/ S edgd(;p 5[,[ [m,m/|n,n ( + 5m,0) om + 1 ( m>‘ [Zn(kr)]
2r , 2r(n+ 1)n (n+ m)!
Nmn-N/m/n/ Adbdyp = o, Nm.m! |n.n/ 1 5m X
/0 /0 b, Vymf ! S # = Outtpmaninat (14 Omyo) (2n+1)2 (n—m)! (39)

x (0 + 1)z (kr) + nzp s (k)]

27,
/ / Ml,m,n ' Nl’,m/,n’ sin ¢9d9dgo =0
0 0

¢ia l,1" € {e, o} Pasak [23] p. 419 (lygtis 33.) x bei y kryptimi poliarizuota ploks¢ia banga gali

buti iSreiksta sekanciomis lyginiy bei nelyginiy sferiniy vektoriniy bangy sumomis

2n+1
’Lk'l‘ i ( 1)
Sy L, ) .
, > 2n+1
A~ ikr n (1) - ag(1)
et = —"'— | M, iN,

Yy nz:% TL(TL + 1) [ e,1,n + o,l,n}
sios israiskos gautos E = x elektrinio lauko israiskg sferinéje koordinaciy sistemoje dauginant is
M, N funkcijy ir pasinaudojant ju ortogonalumu (39) Pasinaudodami sarysiais (69) gauname

plokséios bangos israiska M, N funkcijomis

2™ = "p, (M, — Niy) + go (M1, + N_y,)

ger — i an (My,+ Niy) — g (M_y, — N_1,)
n=0
Z'n—i-l m +1 in+1 2n +1
pn: _Q’ qn: —¥ (42>
2n(n + 1) 2

Sie koeficientai bus naudojami tolesniuose skaiciavimuose, aprasant daleliy klasterj apsSviecian-

¢ig plokscig bangg.
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3.6 Vektoriniy sferiniy bangy poslinkio teoremos

Kaip jau minéta skyriuje apie daugelio sferiniy daleliy sklaida, krastinés salygos daleléms
yra pritaikomos atlikus krentancios EM bangos sferiniy vektoriniy bangy bazés pakeitima j baze
kurios koordinaciy centras sutampa su nagrinéjamos dalelés centru. Didziausig algoritminj su-
détinguma daugelio daleliy sklaidos skaiciavime sudaro butent poslinkio operatoriaus jvaizdzio
matricos sferinéms vektorinéms bangoms apskaic¢iavimas. Siame skyrelyje remiantis [31] apra-
soma poslinkio matricos elementy apskaiciavimo metodika: vektoriniy sferiniy bangy poslinkio

koeficientai yra apskaic¢iuojami juos isreiskiant per skaliarinius koeficientus.

3.6.1 Skaliariniy sferiniy bangy poslinkio teorema

Tarkime, kad turime skaliarinj lauka F'(r), tenkinantj skaliarine Helmholco lygti, kurj ap-
raso §} sprendiniy ¢y, (7,0, ¢) = 2Y1.m (0, ¢) eiluté

00 l
=2 D bmtim(r) (43)
=0 m=—1
transliacija laikysime funkcijos F'(r) perraSyma sprendiniais paslinktoje (vektoriumi ¢) koordi-

naciy sistemoje

F(t+r) Z Z CnpUn,p(T (44)

n=0p=—n
siekiant iSspresti S} uzdavinj mums reikia rasti sarysj tarp koeficienty b, ir ¢, ,. Spéjame, kad

Sis sarysis yra tiesinis ir jvedame poslinkio koeficientus a; .. p

7v/}lm t—|—’l" Z Z almn,p wn,p< ) (45)

n=0p=—n

istate (45) i (44) gauname sarysj tarp skleidinio koeficienty paslinktoje ¢, , ir pradinéje koordi-

naciy sistemoje by ,

Cnp = Z Z Al mn p bl m (46>

=0 m=—1

Isskiriame poslinkio teoremos atvejus krentanciai wzm = ji(kr)Y,, ir perspinduliuotai ¢lm =
hl( (kr)Y,m bangoms

-y a2 ()7 (r) (47)

n=0p=-—n

¢ia ji, jo = 1, 3, todél gaunami keturi transliacijos teoremos atvejai 1 — 1,1 —+ 3,3 — 1,3 — 3.

Riboje r — oo pasinaudojus sferiniy Harmoniniy funkcijy ortogonalumu yra gaunama si
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israiska deél poslinkio koeficienty [31]

l+n T 2T
mnlt) =47 3 (TG0 L[ Yim(0.007,(0.0)Y;,,(0. 9) sin(0)avds
q=|l—n
(48)
(11) el I (1) ™o
@ =47 > (=)D [ [ V0,00, (0.0)Y;,, (0, 6) sin(0)dbdo
g=[l—n|
(49)
tyrimo [31] autoriai, taip pat pademonstruoja sie poslinkio koeficientai yra lygus
Ay (£) = a0 (8) (50)

Trigubas sferiniy harmoniniy funkcijy integralas (49) apskai¢iuojamas naudojantis Wignerio
3j koeficientais [32]

/Oﬂ /Ozﬂ Yo (0, 0)Y,5 (0, 0)Y7,, (0, ¢)sin(0)d0de =

()™ +1)@2n+1)20+1) (1 n g I n g (51)
2w 00 0

éia( RIS )Wignerio 3j koeficientai.
myp Mz M3

3.6.2 Vektoriniy sferiniy bangy poslinkio teorema

Poslinkio teorema vektorinéms sferinéms bangoms yra suformuluojama [31] taip

lmnp l,m,n,p

M) =3 Y (AR @M )+ B 0N o)
n= 1p——n (52>
NOE+r =3 Y [BEL2 () M9 (r) + AP 2 (H) NG (1)
n=1p=—n

¢ia A, B, yra sferiniy vektoriniy bangy poslinkio koeficientai, ¢t - poslinkio vektorius, j; =

1,3, j2 = 1, 3 sprendinio tipas (zr. paaiskinima po (8) lygtimi). Vektoriniy sprendiniy poslinkio

(41—72)
l,m;n,p

koeficientus [31] isreiSkia per skaliariniy sprendiniy koeficienta a apibrézta lygtyse (48),
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(49)
At =
2

1
—k(t,
+2(

+ kt,

(J1—J2)

l,m;n,p

1

1
— k(t, +it,)

—ity)

1

(m+p+n+p+2) (i)

n+1

1

(n—p+1 n—p+2) (j1—32)
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Imn+1,p—1
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(2n + 1)(
)(
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(2n+1)(2n + 3)

a . —_—
on + 3) I,mn+1,p+1 n

1

(n—p—1)(n—p)

2n—1)2n+1) "

(n+p—1)(n+p)

1
"\

(2n—1)(2n +1)

n+1\l

B(j1—>j2) _

l,m;n,p

(m+p+1)n—p+1) iy 1| +p)(—D) (iop)
(20 — 1)(2n + 1) “bmn-1

2n + 1)(2n + 3 Lmintlp Ty
(

n(n+1)

2

2

1 )
k (tm + Zty) \/(TL — p) (TL + P + 1)al,m;n,p+1

1 .
+ Sk (tm - Zty) \/(n + p)(n —p+ 1)al,m;n,p—l + k’tzpal,m;n,p]

l,mn—1,p+1

(J1—72)
Il,m;n—1,p—1

(53)

(54)

butent Sios poslinkio koeficienty israiskos (53), (54) yra naudojamos siame darbe kuriamoje

programoje.
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4 Rezultatai ir jy aptarimas

Siame skyriuje pademonstruojama, jog gradientinio pakilimo optimizacija pagal daleliy pa-
détis sékmingai veikia nepaisant daugelio numanomy lokaliy minimumy ir balny optimizacijos
parametry erdvéje (daleliy padétys). Tai yra svarbiausias darbo rezultatas, kuris leidzia rasti
daleliy issidéstymus pritaikytus norimam fizikiniui efektui pasiekti.

Vietoje sklaidos skerspjuvio tikslo funkcijos naudojama pavieniy daleliy sklaidos komplek-
siniy amplitudziy modulio kvadraty suma, kadangi Sios funkcijos turi panasia prasme, taciau
antroji nereikalauja papildomos poslinkio transformacijos.

Nors pademonstruojamas tik daleliy issklaidyto el. lauko koeficienty maksimizavimas, ta-
¢iau galimos daug praktiskesnés tikslo funkcijos, kaip kad: norimi spinduliuoteés sklaidos kam-
pai, pralaidumo spektras, tolimo arba lokalaus el. lauko sufokusavimas, daleliy klasterio sklai-
dos skerspjuvis ir kita. Taciau jos reikalauja daugiau skaic¢iavimo resursy.

Pagal skyriuje 3 aprasyta daugelio daleliy EM sklaidos skai¢iavimy metodika buvo parasyta
python programa naudojanti skyriuje 2 minétg automatinio diferencijavimo programinj karkasg.
Tai atliekant reikéjo atsizvelgti | Autograd keliamus apribojimus skaic¢iavimui (t.y. negalima
skai¢iavimo metu keisti pavieniy masyvo elementy verciy priklausanciy nuo diferencijuojamo
parametro bei kita). Igyvendinus tiesioginés sklaidos uzdavinio sprendima (déka automatinio

diferencijavimo karkaso) yra automatiskai apskaic¢iuojamas tikslo funkcijos gradientas.

Atvirkstinés sklaidos uzdavinio sprendimas kylant gradiento kryptimi
Visuose toliau pateikiamuose pavyzdziuose buvo atlikta analogiska optimizacijos procedura
1. nurodomos pradinés daleliy padétys 7y, ..., ry, plokstumoje Z = 0,
2. apskai¢iuojamos pavieniy daleliy sklaidos matricos, poslinkio matricos,
3. naudojant Sias matricas sudaroma visos daleliy sistemos T" matrica (30),
4. sudaromas daleles apsvieciantj el. lauka aprasantis vektorius B,

5. apskaiciavus atvirkstine matrica T—' gaunamas visy sistemos daleliy sklaidos vektorius
Vi =T 'B.

primename, kad ¢ia V., kurj sudaro visy daleliy sklaidos koeficienty vektoriai

T
Vi, = ( ICO I E) o) ) (55)

sca’ sca’ e sca

Optimizacijos tikslo funkcija Siame darbe priklauso tik nuo daleliy sklaidos koeficienty:

f=1F(Vica)
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tuomet gradientinj pakilimg nusako lygtis

o o0 0 0 o 0

Azy, Ayr, Az, Ay, ... A Ayy, = |— — 74—, —, -, 57—, — Visea
Ty, AYr, ATz, AYs2, LNps BYN, (axlv aylu 8ZE27 ay27 7apr7 8pr> f( ) (56>

¢ia Az, Ay; - daleliy padeéties pokytis. Siekiant lengviau valdyti optimizacijos zingsnio dydj
normuojame daleliy koordinaciy pokycius j vidutinj daleliy zingsnio dydj ir padauginame is

naujo zingsnio dydzio o

Awj = alz;/(|z;])

(57)
Ay = aAy;/(ly;])

¢ia «, gardiento zingsnio dydis, (.) Zymi vidurkinima pagal daleles. Atliekant tiesioginés sklai-
dos skaic¢iavimg ir pasitelkus Autograd programinio paketo funkcijg ‘grad‘ yra automatiskai

apskaic¢iuojamas tikslo funkcijos gradientas pagal daleliy padeétis (56).

Gradiento zingsnio dydzio pasirinkimas

Gradientinio zingsnio parinkimas yra labai reikSmingas siekiant kokybiskos optimizacijos,
jis negali buti per didelis (perSoks minimuma) ir per mazas (reikés labai daug zingsniy op-
timizacijai, rizika jstrigti i negilius minimumus). Tadiau S$iuo atveju turime gera orientyra
optimizacijai - daleliy radiusa. Pasirinktas gradiento zingsnio dydis: r1/6 buvo fiksuotas toks
pats kiekviename zingsnyje.

Alternatyviai buvo eksperimentuojama su kiekviename zingsnyje eksponentiskai kintanciu

gradiento zingsniu ribose [r/6,r/20], Sio eksperimento rezultatai pateikiami skyrelyje 4.4.

Skaiciavimo optimizacijos

Siekiant skaic¢iavimo spartos, Wignerio 3j koeficientai naudojami transliacijos matricos ele-
mentams apskaiciuoti (zr. lygtis (51)) buvo i$ anksto suskaiciuoti (iki [ = 30,n = 30,¢ = 30)
ir saugomi kietajame diske. Pavieniy daleliy poslinkio matricy apskaic¢iavimas buvo vektori-

zuotas (naudojant python numpy paketa) pagal ju poslinkio vektorius. Tai zenkliai paspartino

skaic¢iavimus, kuomet daleliy yra bent 5.

Naudoto SVB skleidinio dydis

Visose optimizacijose SVB skleidinio eilé buvo apribota iki n,,,. = 3. IS to sekancios
sklaidos vektoriaus paklaidos néra jvertintos. Toks apribojimas pasirinktas dél atminties ir
skai¢iavimo laiko apribojimy, kurie auga su daleliy skai¢iumi. Tuomet daleles apsvieCiantis
el. laukas aprasomas 27,4, (2 + nmar) = 30 koeficienty, taip pat ir atskirai kiekvienos dalelés

sklaidos bei vidinio elektrinio lauko koeficienty vektoriai. Daleliy sistemos T-matrica (7zr. lygtis
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(29)) T yra 2NNmaz (2 + Mnaz) X 2NNmas (2 4 Nias ) dimensijos, pvz. 29 daleliy atveju 870 x 870
dimensijos kompleksiné matrica. Naudojamas duomeny tipas complex64 - 32 bitai skirti realiai
ir menamai daliai atitinkamai aprasyti slankaus kablelio skaiciais.

Sprendziama 870 nariy lygciy sistema, taciau kai grafikuose apskaic¢iuojamas vidinis daleliy

el. laukas, tuomet sprendziama antra 870 lygéiy sistema. Ja sudaro lygtys kiekvienai dalelei
()

it , kurie iSreiSkiami per j dalele krentancio el. lauko

j dél vidinio el. lauko koeficienty v
()

koeficientus v;;,..

0@ — 70, 0) — @)t G) (58)

znt - mtvznc int = sca sca

Daleliy parametrai

Pasirinktas daleliy skaicius: 29, daleliy diametras 0.08\ (zaliai Sviesai tai buty 500nm -
0.08 = 40nm), Nenp = 1, N7 = 1.5 aplinkos ir daleliy luzio rodikliai atitinkamai.

Autograd paketo primityviy funkcijy praplétimas

Sferinés harmoniniy funkcijy, sferiniy Beselio ir Noimano funkcijy bei Lezandro funkcijy
iSvestines buvo jtrauktos i HIPS Autograd python paketa [22], tai atlikta jrasant visy iSvar-
dinty funkcijy isvestiniy pagal tolydzius argumentus analitines iSraiskas kaip Autograd paketo

primityvias funkcijas.

4.1 Daleliy susidurimy (dél optimizacijos) sprendimas
Daleliy susidurimas spresti buvo iskelti du sprendimo variantai:

1. Gradiento projekcijos dalis  asj jungiancia daleliy centrus yra prilyginama nuliui. Sio-
je stuacijoje dalélés sustoja susidurusios, taciau jos gali "slysti' viena kitos pavirsiumi

(ortogonaliomis kryptimis asiai jungianciai daleliy centrus).

2. Vykstant daleliy susidurimui iSvedamas dvejuy daleliy pozicijuy gradienty vidurkis ir abi
zengia zingsnj Sia kryptimi (tai tarsi vienodos masés daleliy susidurimas). Tokiu budu
dalelé, kurios gradientas yra didesnis, gali pastumti dalel¢, nuo kurios pozicijos tikslo

funkcijos verté priklauso maziau reikSmingai.

4.2 Tiesiskai poliarizuota plokscéia banga apsviesty daleliy sklaidos

maksimizavimas

Tikslo funkcija pasirinkta daleliy sklaidos vektoriaus modulio kvadratas SVB bazéje, kuo-
met apsviec¢ianti spinduliuoté yra & poliarizacijos

N Nmax

Fp®, . pM) = |V, |* = ZZ Z ), ? + b9, |2 (59)

n=1 m=-—n
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Tokia tikslo funkcija auga ir mazéja kartu su klasterio sklaidos skerspjuviu Cy,, zr. (37), taciau
yra lengviau apskaic¢iuojama, nes nereikia skaiciuoti visy daleliy sklaidos vektoriy transforma-
vimo j SVB baze centruota apie bendra taska. Krentancio elektrinio lauko vektoriaus vy,
koeficientai buvo apskaiciuoti pagal (42).

Optimizuojame daleliy radialines koordinates p = (x, y) plokstumoje z = 0 Stebime daleliy

Daleliy i$sidéstymo kitimas |Vscal? E|
1.0
0.44 4
0.4 4
0.43 4 0.8
0.2 1 0.42
“ 0.6
~< . 0.41 1
= 0.0 4
0.40 4
@ 90 04
-0.2 4 0.39 4
0.38 4 0.3
-0.4 1
0.37 4
T T T T T T T T 0.0
—-0.50 -0.25 0.00 0.25 0.50 o 20 40 0.0
X, A Optimizacijos Zzingsnis XA

8 pav. Daleliy pozicijy optimizacijos trajektorija bei tikslo funkcijos vertés kitimas. Raudona
spalva pazymeétos galutinés padétys, zalia - pradinés. Desinéje pateikiamas krentancio
elektrinio lauko pasiskirstymas bei pradinis daleliy iSsidéstymas (desinéje sklaidos ir
vidinis el. laukas, néra jskaiciuoti).

iSsidéstyma isilgai el. lauko jégu liniju (pav. 8). Tikslo funkcijos kitimas néra jsisotines, galima
tolesné optimizacija. Taip pat matome, kad dalelés juda link pluosto centro, kur elektrinio lauko

modulio vertés didziausios. Elektrinio lauko pasiskirstymo grafike (9 pav.) stebime lokalaus el.

|E| Re(Ex) Re(Ey)

-04 -02 00 0.2 0.4 -04 -02 0.0 0.2 0.4 -04 -02 00 0.2 0.4
X, A

9 pav. Galutinio daleliy iSsidéstymo elektrinio lauko pasiskirstymas apsvieciant x-poliarizuotai
ploksc¢ios bangos aproksimacijai. Stebimas daleliy iSsidéstymas iSilgai elektrinio lauko
poliarizacijos krypties. Cia pateikiamas suminis elektrinis laukas E = FE,.,+ E;,; + Fjp..

lauko sufokusavimas j intensyvuma didesnj 2 kartus uz pradinj krentancio lauko intensyvuma.
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4.3 Chiralinés sklaidos strukturos paieska

Siame kontekste chiraline struktira vadiname ta, kurios optinés savybeés skiriasi priklauso-
mai nuo to ar jg apsvieCia kairinés ar desininés poliarizacijos pluostas. Todél tikslo funkcija
sudarome taip: apskaic¢iuojamas daleliy sklaidos vektoriaus modulio kvadraty SVB bazéje skir-
tumas tarp atvejy, kai apsvieéia kairines (Ep = %(a@ +49)) ir desininés apskritiminés poliari-
zacijos (B = %(:ﬁ —1i9)) plokscios bangos aproksimacija (nes plokséia banga aprasome ribotu
skai¢iumi sferiniy vektoriniy banguy)

FlpW, . p™) = VR~ VD) (60)

sca

optimizuojame daleliy radialines koordinates p; = (z,y) plokStumoje z =0

Daleliy idsidéstymo kitimas 1e—3  VIRZ — v 2
2.00

0.75 $ 175 4 0.75

0.50 1.50 - 0.50

0.25 4 1.25 0.25

T 000 %.’éﬁt.’. 1.00 -
—0.25 - 0.75 1 -0.25
~0.50 4 ? 0.50

-0.50

0.25
—0.75 - ~0.75

0.00 A

0.00

YA

0.0

o

T T T T
-0.5 0.0 0.5 20 40 _05 0.0 0.5
X, A Optimizacijos zingsnis X, A

10 pav. Daleliy pozicijy optimizacijos trajektorija bei tikslo funkcijos vertés kitimas. Desingje
pateikiamas krentancio elektrinio lauko pasiskirstymas bei pradinis daleliy iSsidéstymas
(desinéje sklaidos ir vidinis el. laukas, néra jskaiciuoti). Raudona spalva pazymeétos
galutinés padétys, zalia - po vieno optimizacijos zingsnio.

Matome, kad besiformuojancios strukturos (Zr. pav. 10) yra panaSios i skyrelyje 1.3 ap-
tartus chiralinius daleliy klasterius (7r. pav. 6). ApSvieciantis elektrinis laukas turéjo buti
plokscia banga, taciau dél baigtinio sferiniy vektoriniy bangy skaic¢iaus (30 dedamuju) yra gau-

nama plokscios bangos aproksimacija.
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-0.5 0.0 0.5
X, A

11 pav. Galutinio daleliy issidéstymo elektrinio lauko pasiskirstymas. Cia pateikiamas suminis
elektrinis laukas E = E,., + E;;: + Eypye.

Pavyzdyje 11 taip pat matomas lokalaus elektrinio lauko sufokusavimasj 2 kartus didesne

verte.

4.4 Skirtingas pradinis daleliy tankis, Ag nanodalelés

Siame skyrelyje nagrinéjamos Ag nanodalelés, A\/2 diametro. Daleliy luzio rodiklis N, =
0.051585 + 3.9046: (luzio rodiklio verté paimta i$ [33]) A = 587.6nm. Naudojama 16 daleliy.
Siuo atveju begalinés ploks¢ios bangos aproksimacija jgyvendinama uztikrinant, kad krentancio

el. lauko koeficientai visada yra SVB bazéje centruotoje apie kiekvieng dalele. Taip pat yra

Tikslo funkcijos vertés kitimas Gradiento Zingsnio kitimas
—— a=5A 0251
a=3A
3 —— a=2A » 0.20 -
@ — a=1a =
~C g”
= 2 0.15 A
_‘-.._il-l
N 5
I €
o @ 0.10 1
= T
Sl—l
N 5
0.05 +
T T T T T 0.00 4 T T T T T
0 50 100 150 200 0 50 100 150 200
optimizacijos Zzingsnis optimizacijos Zingsnis

12 pav. Optimizacija su skirtingais pradiniais Ag nanodaleliy tankiais. Kairéje pateikiamas
tikslo funkcijos kitimas optimizacijos metu, kuomet parenkami skirtingi pradiniai at-
stumai tarp daleliy (staciakampeés gardelés konstanta a).

naudojamas kiekvienos dalelés padéties gradiento modulio vidurkio normavimas j kiekviena-
me zingsnyje besikei¢iancia norma kuri yra pateikiama pav. 12 desinéje "Gradiento zingsnio

kitimas".
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a=>5A a=3A a=2A a=1A
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13 pav. Pradinés ir galutinés Ag nanodaleliy issidéstymo padétys. Kiekvieng pradinj iSsidés-
tyma atitinka galutinis iSsidéstymas pateikiamas iskart Zemiau po pradiniy padéciy
grafiku. Skaicius a yra daleliy issidéstymo staciakampés gardelés konstanta.

atstumas nuo pradzios tasko, A
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14 pav. Kiekvienos dalelés nueitas kelias vykstant optimizacijai esant skirtingam pradiniam
daleliy tankiui. Matome, kad visos dalelés nueina didesnj atstumg negu minimalus
atstumas tarp daleliy maziausio tankio atveju.

Pastebime, kad ties mazu daleliy tankiu optimizacija jstringa j lokaly minimuma, nes di-

desniame tankyje yra galimas optimalesnis iSsidéstymas (Zr. pav. 13 bei 12). Taip pat matome,

kad visais pradinio daleliy tankio atvejais kiekvienos dalelés nueitas kelias yra didesnis negu 5,

tai yra pakankamas atstumas daleléms persikloti. Todél Zemo pradinio tankio atveju dalelés

nesuartéja, o svyruoja apie savo pradines padétis.
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4.5 Darbo apribojimai
Pagrindiniai darbo apribojimai yra Sie:

1. Zema sferiniy vektoriniy bangy skleidinio eilé 1,4, = 3. Taip nuspresta vien dél skaicia-
vimo greic¢io ir atminties apribojimy, buvo naudojamas vienas 4 branduoliy procesorius

ir 8GB operatyviné atmintis.

2. Nebuvo tiesiogiai optimizuojamas daleliy sklaidos skerspjuvis. Pavieniy daleliy sklaidos
koeficiento modulio kvadrato maksimizavimas neatsizvelgia j tai, kad sudéjus visy daleliy
issklaidyta lauka galima interferencija tarp kiekvienos dalelés perspinduliuoto elektrinio
lauko (kadangi sklaidos skerspjuvio skaiciavime daleliy sklaidos koeficientai transformuo-

jami j bendra baze ir sudedami 7r. lygtis (38) skyriuje 37).

Nepaisant Siy apribojimy pagrindinis tikslas yra pasiektas: pademonstruota metastruktura su-
daranciy daleliy padéciy optimizacija siekiant fizikinio efekto - maksimalios individualiy daleliy
sklaidos.

30



5 1ISvados

Darbo temai artimiausiuose tyrimuose optimizuojami daleliy posukio kampai ir diametrai
[34,35] arba vien tik diametrai [18,36]. Todél autoriaus ziniomis iki siol daugelio daleliy Mie
sklaidos skaic¢iavimuose nebuvo gradiento nusileidimo metodu optimizuojamos daleliy padétys
ir tai yra naujas rezultatas.

Atsizvelgiant j rezultatus galime padaryti sias iSvadas:

1. Kokybiskai vertinant gradientinio pakilimo metodas konverguoja j artimus optimaliems
daleliy iSsidéstymus nepaisant:
(a) salyginai didelio parametry skaiciaus (daugiausia isbandyta: 58),

(b) tikslo funkcijos lokaliy minimumy, kuriuos galéjo sukelti Beselio bei Noimano funk-

cijomis aprasomas el. lauko pasiskirstymas, poslinkio matrica bei T-matrica,

(c) daleliy nepersiklojimo apribojimo iskreipiancio gradiento zingsnio kryptj;

2. Mazo tankio pradiniai daleliy iSsidéstymai jstringa j lokalius optimizacijos minimumus,

todél svarbu parinkti tinkamg pradinj daleliy tankj.
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Alfonsas Jursénas

GRADIENT BASED SEARCH OF DISCRETE OPTICAL FUNCTIONAL
METASTRUCTURES

Summary

Optimization of metastructures for specific scattering functionality (e.g. optical elements,
local field manipulation, etc. ) is an important scientific and technological problem.

In this work we develop generalized multi-particle Mie scattering program that is imple-
mented in python using automatic differentiation framework Autograd [22]. This enables us
to compute gradients of any final quantities (intensity distribution difference to a desired dist-
ribution, scattered field parameters, etc.) in a way that is easily adaptive to changes of the
computation procedure and goal functions.

We believe that such implementation will serve as a useful tool for search of optimal sp-
herical nano-particle distributions. To best of our knowledge particle positions (in the field of
multi-particle Mie scattering) have not been optimized previously using gradient based met-
hods. Therefore the position optimization may be a new result. There have been gradient

based optimizations of particle radii and non-spherical particle orientations [18,34-36].

The main results of this project are the following:

1. Successful implementation of multiple particle Mie scattering using automatic differentia-

tion framework Autograd [22].

2. The convergence of particle positions into functional metastructures is demonstrated in

two cases:

(a) The arrangement of spherical particles into a linear structure that is parallel to linear
polarization vector of a plane wave was demonstrated when optimizing for maximum

scattering coeficients absolute squared values at each individual particle.

(b) The arrangement of spherical particles into a chiral spiral structure when illumi-
nated by circular polarization plane wave was demonstrated. At this instance the
optimization goal function was a difference of scattering coefficients absolute squared

values between right and left handed circular polarization.

3. It was observed that at low initial particle densities the optimization get stuck in a local

minima.
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Priedas Nr. 1.

Trumpiniai

1. EM - Elektromagnetinis

2. SVB - Sferinés vektorinés bangos
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Priedas Nr. 2.
Specialiosios funkcijos
Siame skyrelyje pateikiami naudoty funkcijy apibrézimai. Juos lengva rasti internete, taciau dél esamy

alternatyviy apibrézimy, pridedami apibrézimai naudoti siame darbe.

Lezandro funkcija

m (1- x2>m/2 mtm o, n
sferiné pirmo tipo Beselio funkcija
) P
Jn(2) =4/ gjn+1/2(z) (62)
antro tipo sferiné Beselio funkcija
P
In(2) =\ 3= Yas1/2() (63)
pirmo tipo Hankelio sferiné funkcija
hD(2) = jn(2) + iya(2) (64)

Lyginés ir nelyginés sferinés vektorinés funkcijos

Lyginés bei nelyginés sferinés bangos funkcijos naudojamos [23,25], apibréziamos taip

Ye,m.n = 2Zn(ER) P, (cos ) cos(me),

(65)
Yo,mn = 2n(kR) P, (cos 0) sin(me)
tuomet atitinkamos vektorinés bangos yra
1
Ml,m,n = (le,m,n) xr Nl,m,n = Ev X Ml,m,n (66)
Lyginiy bei nelyginiy funkcijy sarysis
Pasinaudodami Lezandro funkcijy savybe
_ (£ —m)!
P m — _1 m P’ITL
= D e P (67)

(81 savybeé galioja ir Lezandro funkcijoms apibréztoms su (—1)™ daugikliu (Condon—Shortley fazé)) galime susieti
lyginius 1. bei nelyginius 1), skaliarinés Helmholco lygties sprendinius su kompleksiniais sprendiniais ¢ (atveju,

kuomet m = 1)

(n+1)
(n—=1)

¢e,1,n = % (wl,n - iwl,n) 1po,l,n = % (ﬂ’l,n + (n * 1)‘¢1,n> (68)

(n—1)!

istate (68) israiskas atitinkamai j vektoriniy Helmholco lygéiy sprendiniy apibrézimus (66) ir (??) gauname

sarysj tarp lyginiy ir nelyginiy banginiy sferiniy vektoriniy bangy
Me,l,n 1 Ml,n M—l,n Mo,l,n 1 Ml,n M—l,n
Ne,l,n n 5 Nl,n _n(n—'_l)N—l,n No,l,n - Z Nl,n +n(n+1)N—l,n (69)

Cia supaprastinome faktorialy santykj EZJ:B: =n(l+n).
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Priedas Nr. 3.

Specialiyjy funkcijy iSvestiniy programos kodas Autorgad progra-
miniui karkasui

Sie vektoriaus ir Jakobiano sandaugos funkcijy apibrézimai buvo jrasyti j Autograd programinio paketo

autograd.scipy.special modulj. Tai jgalina diferencijuoti sferines Beselio funkcijas, Lezandro funkcija, sferines
harmonines funkcijas.

legendre = primitive (scipy.special.lpmv)

def vjp_legendre(ans, m, n, x):
def vijp( g ):
return g * ( (n+l-m)xlegendre(m,n+1,x) — (n+1)xx*ans ) / (x*x — 1)

return vjp

# Perduodame None argument nediferencijuojamiems diskretiems parametrams

defvjp (legendre, None, None, vjp_legendre)

@primitive
def sph_harm(m, n, ph, th):
return scipy.special.sph_harm(m, n, ph, th)

def vjp_sph _harm_d_ th(ans, m, n, ph, th):
def vip(g):
a =m % 1/np.tan(th)*xans

if abs(mt1) <= n:
b = np.exp(—1j*ph) * np.sqrt ((n+1)*xn — (m+1)*m) \

* sph_harm(m+1, n, ph, th)
else:

return g * (a + b)
return vjp

def vjp_sph_harm_ d_ph(ans, m, n, ph, th):
def vjp(g):
return g * (1.0j * m x ans)

return vjp
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defvjp (sph_harm, None, None, vjp_sph_harm_d_ph, vjp_sph harm_d_th)

HH Bessel jn
spherical__jn = primitive(scipy.special.spherical_jn)
def vjp_spherical jn_dz(ans, n, z):
def vjp(g):
return gxspherical jn(n, z, derivative=True)

return vjp

defvjp (spherical jn , None, vjp_spherical jn_dz)

#H Bessel yn

spherical_yn = primitive(scipy.special.spherical_yn)
def vjp_spherical yn dz(ans, n, z):
def vjp(g):
return gxspherical yn(n, z, derivative=True)

return vjp

defvjp (spherical _yn, None, vjp_spherical yn_dz)

40



