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Metale, a zwlaszcza nanoczastki metaliczne znane sa z przejawiania tzw. rezonansu plazmonowego, tj.
wzbudzania kolektywnych drgan cieczy elektronowej wewnatrz i na powierzchni nanoczastki, o okre§lone;j
czestotliwosci pod wptywem zewngtrznego dynamicznego pola elektromagnetycznego. Czgstotliwosci whasne
tych drgan sa zalezne od rozmiaru, ksztaltu oraz rodzaju materiatu, z ktérego wykonana jest czastka. Nato-
miast, w przypadku rozciaglych powierzchni, np. na granicy metalu i dielektryka, wzbudzane sa biegnace,
nielokalizowane quaziczastki nazywane plazmono-polarytonami. Podobne wzbudzenia mogg powstawaé w
strukturach porowatych przy czym z uwagi na ich skomplikowang ale rozciagla powierzchnie wzbudzane sg
zarowno plazmony zlokalizowane jak i biegnace niezlokalizowane plazmono-polarytony. Wzbudzenia plaz-
monowe powoduja, ze materiaty te wykazuja intrygujace wlasciwosci optyczne, m.in. zdolno$¢ do silnego
lokalnego wzmacniania pola elektromagnetycznego. Dzigki temu majg wiele potencjalnych zastosowan m.in.
w budowie czujnikéw, jako podloza do powierzchniowo wzmocnionej spektroskopii Ramanowskiej, przy bu-
dowie wysoko wydajnych zrodetl §wiatta biatego o rozmiarach rzedu kilkuset nanometrow czy tez jako katal-
izatory. W ostatnich latach nastgpit szybki rozwdj metod wytwarzania materiatdéw nano-porowatych, dzigki
czemu obecnie rozmiar i gesto$¢ porow moze by¢ kontrolowana. W szczegdlnosci wyprodukowane zostaly
materialy z porami o rozmiarach rzedu od kilku do kilkunastu nanometréw. Materialy te sg szczegolnie intere-
sujace z uwagi na to, ze zgodnie z obserwacjami eksperymentalnymi w przypadku jednorodnych nanoczastek
metalicznych, w skali tej, mikroskopowe efekty zwigzane z dynamika cieczy elektronowej w istotny sposob
zmieniajg ich makroskopowe wlasciwosci optyczne. Wewngtrzna nano-struktura poréw, w materiale met-
alicznym lub metaliczno-dielektrycznym, moze wigc nie tylko w znacznym stopniu wptywac na jego wias-
ciwosci optyczne, ale tez powodowaé, ze beda one bardziej wrazliwe na efekty mikroskopowe zwigzane z
dynamika cieczy elektronowej. Wsrdd tych ostatnich mozna wymieni¢ odpychajace oddziatywanie Kulom-
bowskie miedzy elektronami, tzw. efekt spill-out, czyli wylewanie si¢ cieczy elektronowej poza granice metalu
czy tez tunelowanie elektronow. Efekty te wybiegaja poza standardowy opis stosowany w ramach elektro-
dynamiki klasycznej. Celem projektu jest zbadanie zalezno$ci pomiedzy geometrig i rozmiarem wewnetrznej
struktury nanoporowatych materiatdw metalicznych i metaliczno-dielektrycznych a ich podstawowymi wiasci-
wosciami optycznymi. Planowane jest zbadanie, czy 1 w jakim stopniu mikroskopowa dynamika cieczy elek-
tronowej przejawia si¢ w makroskopowych wilasciwosciach optycznych tych materiatow. Przeanalizowane
zostang m.in. wlasciwosci takie jak widma rozpraszania, absorpcji $wiatla, ggstosc, rozktad i rozmiar obszaréw
silnie wzmocnionego pola elektromagnetycznego (tzw. ang. "hot spots™).

W ramach projektu opracowane zostang modele numeryczne nano-porowatych materialéw roézniacych sie
wewngtrzng geometrig struktury poréw, tj. srednim rozmiarem, stopniem porowatos$ci oraz rozkladem porow.
Do opisu uktadow postuzg metoda elementéw skonczonych (MES) oraz teoria funkcjonatu gestosci. Stosowal-
no$¢ metody MES, standardowo uzywanej do rozwigzywania uktadu rownan Maxwella (w uktadach klasy-
cznych), zostanie rozszerzona i obejmie opis efektow kwantowych istotnych w nanoskopowej skali porow.
Przewidywania modeli numerycznych zostang uzupetnione i zweryfikowane pomiarami wytworzonych struk-
tur plazmonicznych.

Integracja opisu efektow kwantowych w modelu MES pozwoli na wyznaczenie wlasciwosci optycznych
uktadéw o rozmiarach dochodzacych do kilkuset nanometréw. Skala ta znacznie wykracza poza obecne mozli-
wosci obliczeniowe modeli kwantowych opartych na teorii funkcjonatu gestosci wynoszacych maksymalnie
kilka nanometrow.

W dalszej czgsci projektu, model numeryczny postuzy do optymalizacji struktur pod katem rozktadu i inten-
sywnosci lokalnego wzmocnienia pola elektromagnetycznego oraz poszukiwania nowych funkcjonalno$ci np.
stworzenie materialu wrazliwego na polaryzacje padajacego §wiatta (poprzez manipulacje utozeniem porow).
W zalezno$ci od wynikoéw obliczen numerycznych planujemy pracowaé¢ nad wytworzeniem struktur o na-
jbardziej obiecujacych wlasciwosciach. W szczegdlnosci, planujemy wytworzy¢ struktury zoptymalizowane
pod katem sity wzmocnienia pola elektromagnetycznego i zbada¢ ich mozliwosci do wzmocnienia sygnatu Ra-
manowskiego Iub/i fluoresencji od wybranych molekut. Zbadamy tez potencjat tych struktur jako platformy
nanownek optycznych wzmacniajacych site oddziatywania z molekutami.

Doktadne i systematyczne badania nad zalezno$cia pomiedzy wewngtrzng geometrig materialdow porowatych
a ich wlasciwosciami optycznymi pozwolg uzyska¢ nowag wiedze na ich temat, co z uwagi na ich szerokie zas-
tosowania moze w znacznym stopniu wptynac¢ na kierunki przysztych badan w tej dziedzinie. W szczego6lnosci
znalezienie globalnych parametréw geometrycznych zwigzanych z makroskopowymi wlasciwosciami materi-
alu moze przyczynic si¢ do wyznaczenia kierunkéw dla skutecznego wytwarzania nowych materiatow z mysla o
konkretnych zastosowaniach. Wiedza ta, przyczyni si¢ do rozwoju metod symulacji warstw porowatych, ktore
czesto stanowig jedng z czesci wickszego uktadu.



