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1. Einleitung

Am Weierstra�{Institut f

�

ur Angewandte Analysis und Stohastik wird das Programmsy-

stem DIPOG

Direkte und Inverse Probleme bei Optishen Gittern

entwikelt, das zur Simulation und Optimierung von in Vielshihtsysteme eingebetteten

periodishen Beugungsgittern dient. Die Version 1.4 behandelt bin

�

are und verwandte Git-

ter mit Rehtekstrukturen. Ein Geometriebeispiel ist shematish in der nahfolgenden

Gra�k angegeben, wobei sih eine in x

1

{Rihtung periodishe, in x

3

{Rihtung konstante

und im x

1

; x

2

{Quershnitt rehtekige Gitterstruktur auf 2 planaren Shihten be�ndet.

Durh geeignete Wahl der optishen Indizes lassen sih eine Vielzahl von tehnologish re-

levanten bin

�

aren und Multilevel{Gitterformen realisieren. Das Gitter wird von einer elek-

tromagnetishen Welle beleuhtet, wobei bei der so genannten in{plane oder klassishen

Di�raktion die Einfallsebene senkreht auf den Gitterfurhen steht. Bei der Simulation

x 1x 3

x 2

Abb. 1. Beispielgeometrie

des Beugungsgitters, dem so genannten direkten Problem, werden die BeugungseÆzien-

zen von vorgegebenen periodishen di�raktiven Strukturen bei shr

�

agem Einfall ebener

elektromagnetisherWellen berehnet. Grundlage ist hierbei eine auf der Finite{Element{

Methode beruhende Diskretisierung von Helmholtz-Gleihungen, die aus den zeitharmo-

nishen Maxwellshen Gleihungen abgeleiteten werden.

Beim inversen Problem geht es um den optimalen Entwurf von Beugungsgittern, die vor-

gegebene Funktionen, z.B. EÆzienzverl

�

aufe oder Phasenvershiebungen, realisieren. Dabei

wird ein Zielfunktional konstruiert, f

�

ur das

�

uber einer Klasse von zul

�

assigen Gittergeome-

trien ein Minimummittels Gradientenabstiegsverfahren gesuht wird. Die Gradienten und

EÆzienzen werden aus der exakten Beugungstheorie mittels der Finite{Element{Methode

berehnet. Dieses Problem kann sowohl f

�

ur feste Wellenl

�

ange und Einfallswinkel als auh

�

uber einen Wellenl

�

angen{ oder Einfallswinkelbereih untersuht werden.

Mit der Version 1.4 lassen sih in Vielshihtsysteme eingebrahte bin

�

are periodishe

Strukturen modellieren und optimieren, die von ebenen Wellen mit einstellbarer linearer

Polarisation, Wellenl

�

angen und Einfallswinkeln beleuhtet werden. Die Optimierung ist

vorerst nur bei klassisher Di�raktion m

�

oglih.
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Die numerishe Grundlage aller Programme ist die e�ektive L

�

osung von diskretisierten

Helmholtzgleihungen. Mit Dipog{1.4 werden 3 untershiedlihen Verfahren zur L

�

osung

dieser Gleihungen angeboten, zwei direkte und ein iteratives L

�

osungsverfahren. Die ins-

gesamt 9 Programme behandeln das direkte Problem, den optimalen Entwurf sowohl f

�

ur

feste Wellenl

�

ange und Einfallswinkel als auh

�

uber einen Wellenl

�

angen{ oder Einfallswin-

kelbereih.

Die Programme benutzen Routinen der bekannten Software{Pakete der linearen Alge-

bra LAPACK und BLAS, sowie teilweise die Bibliothek PARDISO der Universit

�

at Basel,

Shweiz, ein sehr e�ektives und allgemeines Programm zum L

�

osen von shwahbesetzten

Gleihungssystemen. Diese Bibliotheken m

�

ussen zur Laufzeit verf

�

ugbar sein. Desweiteren

bieten die Programme zur Simulation des Beugungsgitters die M

�

oglihkeit der gra�shen

Ausgabe der L

�

osung, die in OpenGL und dem Gra�kprogramm \gnuplot" realisiert sind.

Die Anbindung an OpenGL erfolgt mit dem amWIAS entwikelten System \gltools". Zur

Nutzung der Gra�k muss die entsprehende OpenGL{Bibliothek libGL und das Programm

\gnuplot" installiert sein. Innerhalb der Programme werden zwei Standardprogramme zur

Berehnung von Bessel{ und Hurwitzfunktionen benutzt, deren Quellode frei verf

�

ugbar

ist.

Die Programme, die PARDISO nutzen, sind eine wertvolle Alternative zu den auf

dem Iterationsverfahren basierenden Programmen. Der Rehenzeitaufwand entspriht et-

wa dem der Iterationsverfahren bei etwa 35-50 Iterationsshritten, h

�

angt aber niht von

den Materialparametern ab. Deshalb sind sie selbst bei numerish ung

�

unstigen Parame-

tern, die zu einer gro�en Anzahl von Iterationsshritten und damit zu langen Rehenzeiten

beim Iterationsverfahren f

�

uhren, sehr e�ektiv. Das dritte Verfahren, das auf einem direkter

L

�

oser mit geringem Hauptspeiherbedarf basiert, ist als Alternative f

�

ur leistungsshwahe

Rehentehnik und bei bestimmten Gittergeometrien geeignet.

Weitere Neuerungen in Dipog{1.4 sind vershiedene Ausgabeformate (Rayleigh{Koef-

�zienten von TE{ und TM{Anteil, Jones{Vektor oder Rayleigh{KoeÆzienten der x

3

{

Komponenten des elektromagnetishen Feldes), die Bestimmung des Brehungsindex aus

bereitgestellten Dateien, erweiterte gra�she Ausgabem

�

oglihkeiten der ermittelten Fel-

der und abgeleiteter Gr

�

o�en bei der Simulation von Gittern. Dar

�

uber hinaus k

�

onnen jetzt

Optimierungsprobleme mit einfallenden Wellen beliebiger linearer Polarisation behandelt

werden, neben der konjugierten Gradientenmethode zur Minimumbestimmung der Ziel-

funktionale wurde die Inneren Punkt Methode weiterentwikelt.

Die Daten

�

ubergabe an die Programme erfolgt

�

uber einfahe Eingabe{Files, die der

entsprehenden Problemklasse (Simulation, Optimierung f

�

ur feste Wellenl

�

ange und Ein-

fallswinkel sowie Optimierung

�

uber einen Wellenl

�

angen{ oder Einfallswinkelbereih) an-

gepasst sind. Die Eingabe{Files sind in allen drei F

�

allen

�

ahnlih strukturiert und bieten

im Prinzip die gleihen Variationen von Eingabem

�

oglihkeiten.

Fragen, Probleme, Programmfehler und Anregungen zu Dipog{1.4 bitte an:

G. Shmidt

Weierstra�{Institut f

�

ur Angewandte Analysis und Stohastik

Mohrenstr.39, 10117 Berlin

email: shmidt�wias-berlin.de
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2. Direkte Probleme

2.1. Beshreibung des Eingabe{Files

Das Eingabe{File bietet eine Vielzahl von M

�

oglihkeiten, Serien von Rehnungen durh-

zuf

�

uhren. Zum Beispiel k

�

onnen durh die Angabe von Parameterbereihen die entspre-

henden Werte f

�

ur diese Bereihe, z.B. Wellenl

�

angen, Einfallswinkel, Gitterh

�

ohen, ver-

shiedene Geometrien, berehnet werden. Der Aufruf des Programms ist

Programmname <Name des Datenfiles>

wobei beim Namen des Daten�les die Endung .dat weggelassen werden kann. Ist kein

File mit dem angegebenen Namen vorhanden, wird nah einem File mit dem angeh

�

angten

SuÆx .dat gesuht.

2.1.1 Beispiel

======================================================================

Dateneingabe f"ur direktes Problem bei Gittern mit Shihtsystemen

----------------------------------------------------------------------

Ausgabe-File, Ausgabetyp | beisp.erg 3

pol \ TE \ TM , level | TE 1

----------------------------------------------------------------------

Per., ob. Gitterende, shift | 1. 1.4 0.

m (x-Diskr), ng(3) (Gitter) | 50 70 70 0

lambda (Vn) (von bis step) | .535 .635 2

theta (Vn) (von bis step) | 40. 40. 0

phi (Vn) (von bis step) | 0. 0. 0

Temperatur |

----------------------------------------------------------------------

Materialien und Shihten

----------------------------------------------------------------------

k_+, k_- (Super- , Substrat) | 1.0 Si2.0

Shihtzahl oben unten | 0 2

obere Shihtdiken (sdo) |

ko_j, (j=1,nzo) |

untere Shihtdiken (sdu) | .1 .3

ku_j, (j=1,nzu) | Si2.0 2.35

Materialien, Zw.-shiht | 3 4

kg_j der 1. Shiht | 2.2 1.0 1.0

kg_j der 2. Shiht | 1.8 2.2 2.2

kg_j der 3. Shiht | 1.8 1.8 1.8

kg_j der 4. Shiht | 1.4 1.4 2.2

----------------------------------------------------------------------

Eingabeauswertung (j/n) |

Auswertung des Feldes |

----------------------------------------------------------------------

Anzahl der Gitter | 1

Anzahl Gitterpunkte | 3

skal. x-Koordinaten x_i | 0. .4 .6

H"ohen in 1. Unterteilung | 60 40 40

H"ohen in 2. Unterteilung | 30 30 30

H"ohen in 3. Unterteilung | 10 10 10

----------------------------------------------------------------------

Die Struktur des Eingabe{Files wird am obenstehenden Beispiel erl

�

autert. Das Pro-

gramm liest zeilenweise die durh die Kurzbezeihnungen vor dem j verlangten Parame-

ter ein, wobei diese dem Kontext entsprehend als ganze Zahlen, reelle Zahlen (Eingabe

mit .), komplexe Zahlen (Eingabe in der Form (f

1

; f

2

)) oder Zeihenketten einzugeben

sind. Da die entsprehenden Parameter ab der 31. Stelle der Eingabezeile unformatiert

gelesen werden, sind sie in rihtiger Reihenfolge durh Leerzeihen getrennt in die jeweilige
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Zeile einzutragen, die beliebig lang sein kann. Zu lange Eingabezeilen k

�

onnen auh mit

bakslash-newline (\<RET>) in mehrere Zeilen aufgeteilt werden. Wie

�

ublih bedeutet das

f

�

ur das Einleseprogramm dann eine Zeile, ist aber besser darstell- und editierbar. Zum

Beispiel, die Eingabezeile

kg_j der 1. Shiht | 2.2 1.0 1.0

lie�e sih auh in der Form

kg_j der 1. Shiht | \

2.2 \

1.0 \

1.0

realisieren, wobei nah dem Zeilenfortsetzungszeihen "\" kein weiteres Zeihen stehen

darf. Au�erdem sollte bakslash "\" nur in den Kurzbezeihnungen vorkommen.

Innerhalb des Eingabe{Files ist die Reihenfolge der Zeilen niht zu

�

andern, es d

�

urfen

auh keine Leerzeilen eingef

�

ugt werden. Allerdings ist es niht notwendig, dass die Zeilen

nur die vorgeshriebenen Eingabe{Parameter enthalten. Da das Programm in jeder Zeile

nur die im jeweiligen Kontext ben

�

otigten Werte liest, werden nahfolgende Werte niht

ber

�

uksihtigt.

Jedes Eingabe{File hat 3 Kopfzeilen

======================================================================

Dateneingabe f"ur direktes Problem bei Gittern mit Shihtsystemen

----------------------------------------------------------------------

wobei die zweite Zeile das Wort direkt enthalten muss. Danah folgen die Daten zur

Ausgabe:

Ausgabe-File, Ausgabetyp | Name 1,2,3

Die Angabe eines Namens des Ergebnis�les ist optional. Er ist frei w

�

ahlbar und kann bis

zu 30 alphanumerishe Zeihen lang sein. Er darf niht 1,2 oder 3 sein und sollte kei-

ne Leerzeihen oder f

�

ur die Unix-Shell reservierte Sonderzeihen enthalten. Es ist auh

m

�

oglih, das Ergebnis�le in einem anderen Verzeihnis anzulegen, wenn der Name die ent-

sprehende Pfadangabe enth

�

alt. Wenn kein Name angegeben wird, dann wird er aus dem

Namen des Eingabe�les nah der Regel basename.erg gebildet. In dieses File wird zuerst

der Zeitpunkt der Berehnung und der Inhalt des Eingabe�les bis zur ersten Leerzeile

eingef

�

ugt. Danah erfolgt entsprehend dem Ausgabetyp die Ausgabe der berehneten

Werte.

Ausgabetyp wird durh eine Zahl 1, 2 oder 3 festgelegt, wobei vershiedene Darstellun-

gen der Ergebnisse insbesondere bei der konishen Di�raktion gew

�

ahlt werden k

�

onnen.

Das Ergebnis�le ist so strukturiert, dass man mit einfahen Unixkommandos (grep, ut

usw.) die interessierenden Daten einer umfangreiheren Rehnung z.B. f

�

ur eine graphishe

Auswertung leiht extrahieren kann. Nah einer Zeihenkette von 3 Gro�buhstaben, deren

Bedeutung am Anfang erkl

�

art wird, stehen f

�

ur jede Rehnung die im Vergleih zur vorigen

Rehnung ver

�

anderten Eingabeparameter sowie die berehneten Rayleigh{KoeÆzienten

und BeugungseÆzienzen der entsprehenden Moden.

Nahfolgend das Ausgabe�le beisp.erg (der Inhalt des Eingabe�les wurde weggelassen)

f

�

ur das oben angegebene Eingabe-File bei � = 535 nm.
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Berehnung von Effizienzen f"ur bin"are Gitter mit Shihtsystemen

klassishe Diffraktion Dipog-1.4 WIAS-Berlin

GIW- Gitterperiode d

GIH- oberer Gitterrand, unterer Gitterrand, Verh"altnis h/d

GSH- obere, untere Begrenzung der Gesamtstruktur

POL- Polarisation

POE- Winkel (E_x,E_z) zur x-Ahse, |E|

SOD- Anzahl der oberen Shihten, deren Diken

SUD- Anzahl der unteren Shihten, deren Diken

WEL- Wellenl"ange

EFO- Einfall von oben Winkel theta

TMP- Temperatur

DIG- Unterteilungen in x-Rihtung und im Gitter, Gesamtzahl der Unbekannten

DKO- Diffraktionskoeffizienten der Shihten oberhalb des Gitters

DKU- Diffraktionskoeffizienten der Shihten unterhalb des Gitters

DKG- Diffraktionskoeffizienten des Gittermaterials

VUR- Vertikale Unterteilung in Rehteken

TPS- Transition points, skaliert auf [0,1℄

TPU- Transition points in mu

TER- Reflexion des TE-Anteils - Ordnung, Winkel, Rayleigh-Koeffizient und Effizienz

TET- Transmission des TE-Anteils - Ordnung, Winkel, Rayleigh-Koeffizient und Effizienz

GTE- Gesamteffizienz des TE-Anteils - Reflexion, Transmission

INT- Integration der Gleihung mit FEM oder GFEM

DCT- Datum und Rehenzeit

INT: GFEM

GIW: 1.00000

GIH: 1.40000 0.00000 1.40000

SOD: 0

SUD: 2 0.10000 0.30000

GSH: 1.40000 -0.40000

POL: TE

TMP: 20.00000

EWP: 0.00000

DIG: 50 70 3750

WEL: 0.5350000

DKO: 1.0

DKU: 1.4606 2.35 1.4606

EFO: 40.00000

TPS: 0.0000 0.4000 0.6000

TPU: 0.0000 0.4000 0.6000

DKG: 2.2 1.0 1.0

VUR: 1.2000 0.8000 0.8000

DKG: 1.8 2.2 2.2

VUR: 0.6000 0.6000 0.6000

DKG: 1.8 1.8 1.8

VUR: 0.2000 0.2000 0.2000

DKG: 1.4 1.4 2.2

TER: 0 40.00 (-0.30717,-0.00694) 9.4405

TER: -1 6.19 (-0.18452,-0.39761) 24.9363

TER: -2 -25.29 ( 0.02421, 0.15947) 3.0706

TER: -3 -74.20 (-0.30086, 0.11268) 3.6690

TET: 0 26.11 ( 0.24597,-0.12922) 13.2167

TET: 1 53.75 (-0.30324,-0.18388) 14.1805

TET: -1 4.23 ( 0.07646, 0.08400) 2.4531

TET: -2 -17.01 (-0.18569,-0.16248) 11.1001

TET: -3 -41.21 ( 0.26155,-0.23794) 17.9334

GTE: 41.1163 58.8837

DCT: beendet am 21.Aug 2003 um 16:31:30, Rehenzeit: 0.23 se
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2.1.2 Einfallende Welle und Verfeinerung

pol \ TE \ TM , level | TE 1

Der Parameter pol bestimmt die Polarisation der einfallenden Welle. Dieser Parameter

kann beliebig reellwertig sein, der reellen Zahl kann ein K vorangestellt sein (f

�

ur die koni-

she Di�raktion) oder er kann als Zeihenkette TE oder TM eingegeben werden.

Der Parameter level� 1 bestimmt, wie oft die Berehnungen durhgef

�

uhrt werden sol-

len. Sie werden f

�

ur die angegebene Startdiskretisierung und deren Verfeinerungen durh-

gef

�

uhrt, die sih durh Multiplikation der Anzahl der Unterteilungsintervalle mit den

ganzzahligen Werten bis zum wert von level ergeben. So l

�

asst sih eine Aussage

�

uber

das Konvergenzverhalten oder die Genauigkeit ableiten.

2.1.3 Polarisation

Eine ebene elektromagnetishe Welle in einem homogenen Medium

(E;H)(x; t) = (

~

E;

~

H)e

i(k;x)�i!t

;

~

E = (E

1

; E

2

; E

3

) ;

~

H = (H

1

;H

2

;H

3

)

erf

�

ullt die Maxwellshen Gleihungen

r�

~

E = i!�

~

H und r�

~

H = �i!�

~

E ; jkj

2

= !

2

�� ; (2.1)

wobei � der Dielektrizit

�

atskoeÆzient und � die Permeabilit

�

at des Mediums ist.

Da im weiteren nur Beugungsgitter untersuht werden, die aus nihtmagnetishen Ma-

terialien bestehen, wird immer konstantes � angenommen. Die Beugungseigenshaften

der Gitter werden somit nur durh die untershiedlihen Dielektrizit

�

atskoeÆzienten der

Materialien bestimmt, die frequenz- und temperaturabh

�

angig sein k

�

onnen.

Bei der Di�raktion an periodishen Strukturen wird eine einfallende elektromagnetishe

ebene Welle in eine endlihe Anzahl ebener Wellen aufgeteilt, den so genannten gebeugten

Moden, die sih in den homogenen Medien ober{ und unterhalb der Struktur mit den Di-

elektrizit

�

atskoeÆzienten �

+

bzw. �

�

ausbreiten. Der Begri� der Polarisation dieser Wellen

wird mit der Lage der periodishen Struktur verkn

�

upft.

Eine Welle hei�t TE-polarisiert, wenn der elektrishe Feldvektor

~

E senkreht auf der

vom Rihtungsvektor der Welle k = (k

1

; k

2

; k

3

) und der Gitternormalen (der x

2

{Ahse)

aufgespannten Ebene steht, d.h. die x

2

{Komponente des elektrishen Feldes E

2

= 0.

Analog ist bei einem TM-polarisierten elektromagnetishem Feld H

2

= 0.

Wenn man den Polarisationsvektor als Einheitsvektor mit der Rihtung des Vektorpro-

dukts k�(0; 1; 0) de�niert, dann zeigt bei einer TE-polarisierten Welle das elektrishe Feld

in die Rihtung des Polarisationsvektors, analog das magnetishe Feld bei TM-polarisierter

Welle. Jede elektromagnetishe Welle l

�

asst sih eindeutig in einen TE{polarisierten und

einen TM{polarisierten Anteil zerlegen, wobei die elektrishen Felder dieser Anteile zuein-

ander orthogonal sind. Im Fall des senkrehten Einfalls, wenn der Wellenvektor k parallel

zur x

2

{Ahse ist, legen wir den Rihtungsvektor der x

3

{Ahse als Polarisationsvektors

fest.

Die Polarisation einer ebenen Welle kann auh durh die S{ und P{Polarisation des

elektrishen Feldes angegeben werden. Der S{Vektor s steht senkreht auf der vom Wel-

lenvektor und der Gitternormalen aufgespannten Einfallsebene, und f

�

allt mit dem oben
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de�nierten Polarisationsvektor zusammen:

s =

k � (0; 1; 0)

jk � (0; 1; 0)j

Der TE{polarisierte (

~

E

TE

;

~

H

TE

) bzw. TM{polarisierte Anteil (

~

E

TM

;

~

H

TM

) einer ebenen

Welle mit den KoeÆzienten (

~

E;

~

H) erf

�

ullt somit die Beziehungen

(

~

E

TE

; s) = (

~

E; s) ; (

~

H

TE

; s) = 0 bzw. (

~

H

TM

; s) = (

~

H; s) ; (

~

E

TM

; s) = 0 :

Zur De�nition der P{Polarisation wird der Einheitsvektor p so gew

�

ahlt, dass (s;p;k)

ein rehtsh

�

andiges Dreibein bilden,

p =

k� s

jkj

; s =

p � k

jkj

;

k

jkj

= s� p :

Der Vektor p liegt somit in der Einfallsebene. Da

~

E immer senkreht zum Wellenvektor

ist, (

~

E;k) = 0, l

�

asst sih

~

E im strahlfesten s;p {Koordinatensystem entsprehend in einen

S{ und eine P{Anteil (senkreht und parallel) zerlegen

~

E = (

~

E; s) s + (

~

E;p)p :

Wegen !�

~

H = k �

~

E harakterisiert diese Zerlegung eindeutig die ebene Welle (E;H).

Das Paar (

~

E; s); (

~

E;p) wird auh als Jones{Vektor der Welle bezeihnet.

Der S{Anteil von

~

E entspriht dem TE{polarisierten Anteil der Welle, w

�

ahrend die

Umrehnung vom P{Anteil von

~

E zum TM{polarisierten Anteil (

~

H; s) der Welle durh

die Beziehung

(

~

E;p) = �

r

�

�

(

~

H; s)

gegeben ist.

Es sei hier angemerkt, dass die Wahl des Ausgabetyps 1, 2 oder 3 die Ausgabe der

Rayleigh{KoeÆzienten entweder des TE{ und TM{ Anteils der gebeugten Ordnung (Typ

1), des Jonesvektors, d.h. des S{ und P{ Anteils des elektrishen Feldes (Typ 2) oder

der x

3

{ Komponenten von

~

E und

~

H (Typ 3) bewirkt. Wird keine Zahl angegeben, wird

Ausgabetyp 1 gew

�

ahlt.

2.1.4 Eingabe der einfallenden Welle

Die einfallende Welle ist von der Form

(

~

E

i

;

~

H

i

) e

i(k

1

x

1

�k

2

x

2

+k

3

x

3

)

mit reellwertigen Vektoren

~

E

i

;

~

H

i

2 R

3

und k

2

positiv. Der Fall �k

2

x

2

im Exponenten

entspriht Beleuhtung von oben, was standardm

�

a�ig angenommen wird. Beleuhtung von

unten ist zur Zeit nur f

�

ur die in{plane Di�raktion implementiert.

Ist der Parameter pol die Zeihenkette TE oder TM, dann ist die einfallende ebene Welle

TE- bzw. TM-polarisiert, d.h

~

E

i

bzw.

~

H

i

hat die Rihtung des Polarisationsvektors s.

Insbesondere ist bei der in-plane Di�raktion auh E

i

1

= 0 bei TE bzw. H

i

1

= 0 bei TM.
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3x

2x

1x

ψ

E
i

k

Abb. 2. Parameter pol als Winkel

Ist pol eine reelle Zahl ( ) oder K und reelle Zahl (K ), dann bedeutet diese Zahl den

Winkel  (in Grad angegeben), den die Projektion des einfallenden elektrishen Feldes

in die x

1

; x

3

-Ebene (E

i

1

; E

i

3

) mit der x

1

{Ahse bildet (s. Abb. 2). Die Angabe von K

vor diesem Winkel h

�

angt mit der Interpretation von Eingabewerten bei der konishen

Di�raktion (phi 6= 0) zusammen, deren genaue Erkl

�

arung weiter unten in Abshnitt 2.1.7

erfolgt.

Die EÆzienzen der gebeugten Moden stellen das Verh

�

altnis ihrer Energie zur Energie

der einfallendenWelle dar, wobei die Energie einer elektromagnetishenWelle als Fluss des

Poynting-Vektors P = Re (E �H)=2 durh ein Referenzgebiet parallel zur Gitterebene

de�niert werden kann. Die Energie von (

~

E;

~

H) e

i(k

1

x

1

+k

2

x

2

+k

3

x

3

)

, jkj

2

= !

2

��, l

�

asst sih

ausdr

�

uken als

e =

!jk

2

j(�jE

3

j

2

+ �jH

3

j

2

)

2(jkj

2

� k

2

3

)

=

!jk

2

j(�j(

~

E; s)j

2

+ �j(

~

H; s)j

2

)

2 jkj

2

=

!�jk

2

jj

~

Ej

2

2 jkj

2

:

Damit ergibt sih bei einfallender Welle (

~

E

i

;

~

H

i

) e

i(k

1

x

1

+k

2

x

2

+k

3

x

3

)

, k

2

1

+ k

2

2

+ k

2

3

= k

2

+

, und

f

�

ur reektierte Moden (

~

E

r

;

~

H

r

) e

i(�

r

x

1

+�

r

x

2

+

r

x

3

)

mit �

2

r

+ �

2

r

+ 

2

r

= k

2

+

die EÆzienz

e

+

r

=

�

r

k

2

j

~

E

i

j

2

j

~

E

r

j

2

;

w

�

ahrend f

�

ur transmittierteModen der Form (

~

E

t

;

~

H

t

) e

i(�

t

x

1

��

t

x

2

+

t

x

3

)

mit �

2

t

+�

2

t

+

2

t

= k

2

�

die Formel

e

�

t

=

�

t

k

2

k

2

+

k

2

�

j

~

E

i

j

2

j

~

E

t

j

2

;

gilt. Die Energie der einfallenden Welle l

�

asst sih mit k

2

= !

p

��

+

b, jbj < 1 und dem

Brehungsindex des entsprehenden Materials n

+

=

p

�

+

=�

0

darstellen in der Form

e =

!�

+

jk

2

jj

~

E

i

j

2

2 jkj

2

=

!

2

�

+

p

��

+

b j

~

E

i

j

2

2!

2

��

+

=

r

�

0

�

b

2

r

�

+

�

0

j

~

E

i

j

2

=

r

�

0

�

b

2

(n

+

j

~

E

i

j

2

) :

Bei den Berehnungen wird angenommen, dass der Wert n

+

j

~

E

i

j

2

normiert ist. Diese Nor-

mierung ist neu im Vergleih zu vorigen Versionen des Programms, die von normierter

L

�

ange des elektrishen Feldvektors j

~

E

i

j

2

ausgegangen sind.



dipog{handbuh 11

2.1.5 Gr

�

o�e und Diskretisierung der inhomogenen Gitterstruktur

Die Ausdehnung der inhomogene Struktur und die Startdiskretisierung f

�

ur die Finite{

Element L

�

osung wird im wesentlihen durh die beiden nahfolgenden Zeilen festgelegt.

Per., ob. Gitterende, shift | 1. 1.4 0.

m (x-Diskr), ng(3) (Gitter) | 50 70 70 0

Die Gitterperiode betr

�

agt hier per = 1:0�m (alle Ma�angaben sind in �m), die f

�

ur die

erste Diskretisierung in m = 50 Teilintervalle unterteilt wird. Die Streke von x

2

= 0 bis

oberes Gitterende ist b = 1:4�m festgelegt, die in ng(1) = 70 Teilintervalle unterteilt

wird. Bei der Finite{Element-L

�

osung wird das Rehtek (0; per) � (0; b) diskretisiert,

planare Shihten ober{ und unterhalb der Gitterstruktur sowie eine (m

�

oglihe) homogene

Zwishenshiht innerhalb der Struktur werden mit analytishen Ans

�

atzen behandelt.

Durh die Angabe von per und m bzw. b=oberes Gitterende und ng(1) wird die

Gr

�

o�e der Unterteilungsrehteke f

�

ur die Diskretisierung mit (h

1

; h

2

) mit h

1

= per=m,

h

2

= b=ng(1) festgelegt. Nah M

�

oglihkeit sollten diese Parameter so gew

�

ahlt werden, dass

die Unterteilungsrehteke ann

�

ahernd quadratish sind. Bei langgestrekten Rehteken

ist der Diskretisierungsfehler der Finite{Element{Methode relativ gro�.

Zu beahten ist, dass der Parameter ng(3) ein Vektor mit 3 ganzzahligen Komponenten

ist, wobei bei ng(1)6= ng(2)Rehnungen f

�

ur vershiedene obere Gitterenden durhgef

�

uhrt

werden. Diese liegen im Bereih von b = h

2

� ng(1) bis h

2

� ng(2), der Shritt wird durh

h

2

� ng(3) vorgegeben. Somit bestimmt ng(2) das zuletzt zu berehnende Gitter mit der

oberen Begrenzung h

2

� ng(2).

Die untere Begrenzung der inhomogenen Gitterstruktur ist in der Regel bei x

2

= 0,

kann aber durh Einf

�

ugen einer homogenen Zwishenshiht beliebiger Dike nah unten

vershoben werden. Das wird weiter unten bei der Eingabezeile

Materialien, Zw.-shiht | 3 5

n

�

aher beshrieben. Dort wird auh abshlie�end die Gittergeometrie und deren Diskreti-

sierung erkl

�

art.

Mit dem reellen Parameter shift kann die gesamte Gitterstruktur in x

2

{Rihtung

beliebig vershoben werden. Wenn keine Zahl f

�

ur shift eingegeben wird, ist shift= 0.

2.1.6 Wellenl

�

ange und Einfallswinkel

Die Berehnungen der EÆzienzen k

�

onnen mit einem Lauf f

�

ur mehrere Wellenl

�

angen �

und Einfallswinkel � und � durhgef

�

uhrt werden. Dabei ist es m

�

oglih, sowohl Bereihe

(von bis step) als auh Vektoren (Vn) vershiedener Werte anzugeben.

Bei der Eingabe von Bereihen m

�

ussen in den Zeilen f

�

ur Wellenl

�

ange (lambda) und

Einfallswinkel (theta, phi) jeweils 3 Zahlen angegeben werden, wobei die beiden ersten

�

1

und �

2

, �

1

und �

2

bzw. �

1

und �

2

die Grenzen des Bereihs bestimmen und als reelle

Zahlen einzugeben sind (Eingabe mit '.'). Ist die dritte Zahl ebenfalls reell, bedeutet sie

die Shrittweite, mit denen die Berehnungen beginnend vom Anfang des Bereihs durh-

gef

�

uhrt werden, bis das Ende des Bereihs erreiht oder

�

ubershritten wird. Das Vorzeihen

der Shrittweite wird vom Programm entsprehend den Bereihsgrenzen gew

�

ahlt.

Ist die dritte Zahl ganzzahlig (Eingabe ohne '.'), wird der angegebene Bereih entspre-

hend oft unterteilt, und die EÆzienzen werden f

�

ur alle Unterteilungswerte berehnet.
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lambda (Vn) (von bis step) | .535 .635 2

theta (Vn) (von bis step) | 40. 40. 0

phi (Vn) (von bis step) | 0. 0. 0

Ma�einheit bei lambda ist �m, bei theta, phi werden die Winkel in Grad angegeben.

Die Rehnungen erfolgen hier f

�

ur lambda = 0:535; 0:585; 0:635�m.

Sollen die Rehnungen f

�

ur n niht gleihm

�

a�ig verteilte Werte lambda, theta oder phi

durhgef

�

uhrt werden, k

�

onnen diese eingegeben werden, wenn vor Ihnen die Zeihenkette

Vn steht, z.B.

lambda (Vn) (von bis step) | V3 .535 .585 .635

theta (Vn) (von bis step) | V5 40. 50. -60. -20. 0.

phi (Vn) (von bis step) | V1 0.

Das Gitter wird in der Regel von oben beleuhtet. Der Fall des Einfalls der Welle von

unten kann bisher nur f

�

ur die in-plane Di�raktion mit den beiden Programmen dirpar

und diriter untersuht werden. Dazu ist in der Zeile

theta (von bis step) |

ein "u" nah den Werten, die den Einfallswinkel � beshreiben, einzugeben, im letzten

Beispiel w

�

urde die Eingabe folglih sein:

theta (von bis step) | V5 40. 50. -60. -20. 0. u

2.1.7 Bestimmung von klassisher oder konisher Diffraktion

Die Abweihung der Einfallsrihtung von der (x

1

; x

2

)-Ebene wird durh den Wert � des

Parameters phi gesteuert: Der Fall � = 0 entspriht klassisher Di�raktion (Einfall in der

(x

1

; x

2

)-Ebene), und wird durh die Eingabe

phi (von bis step) | 0. 0. 0.

angezeigt. Au�erdemmuss der Parameter pol die Zeihenkette TE oder TM oder eine reelle

Zahl sein, die dann den in Abbildung 2 beshriebenen Winkel bezeihnet. Dann werden

einfahere Di�erentialgleihungen jeweils f

�

ur TE- und TM-polarisierten Einfall gel

�

ost.

Der Winkel theta = �

i

gibt hier den Neigungswinkel des Rihtungsvektor bez

�

uglih der

x

2

{Ahse an, die Rihtung der einfallenden Welle ist (sin �

i

;� os �

i

; 0) bei Beleuhtung

von oben bzw. (sin �

i

; os �

i

; 0) bei Einfall des Lihts von unten. Der Fall �

i

= 0 bedeutet

also senkrehten Einfall.

Bei shr

�

agem Einfall (� 6= 0) gibt es zwei M

�

oglihkeiten die Rihtung der einfallenden

Welle einzugeben, die sih in der Wahl der Kugelkoordinaten untersheiden:

1. Bei der Angabe von pol als reelle Zahl werden die Winkel theta = �

i

und phi = � als

Kugelkoordinaten im System (x

1

; x

2

; x

3

) interpretiert: der Rihtungsvektor hat die Form

(sin �

i

os �;� os �

i

os �; sin�) ; �90

Æ

< �; � < 90

Æ

; (siehe Abb. 3);

er stellt die direkte Verallgemeinerung der Eingabe bei der klassishen Di�raktion dar.

2. Eine etwas anshaulihere Angabe des Wellenvektors benutzt die Kugelkoordinaten im

System (x

1

; x

3

; x

2

), d.h. x

1

= sin � os �, x

2

= os �, x

3

= sin � sin�, (siehe Abb. 4), wobei
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3x

2x

x 1

φ

k

θ

Abb. 3. Rihtungsvektor der einfallenden Welle im gitterfe-

sten Koordinatensystem

3x

2x

φ

1x

k

θ

Abb. 4. Einfallsvektor in Kugelkoordinaten

� ein beliebiger nihtnegativer Winkel ist und 0

Æ

� � � 180

Æ

. F

�

ur die Eingabe in diesem

Systemmuss der Parameter pol entweder in der Form K mit dem in Abb. 2 beshriebene

Winkel  oder als Zeihenkette TE oder TM eingegeben werden. Dann ist der Wellenvektor

der einfallenden Welle gegeben durh

(sin �

i

os�;� os �

i

; sin �

i

sin�) ; 0 � �

i

< 90

Æ

; � beliebig:

TE (TM) bedeutet hier analog zum Fall � = 0, dass die einfallende Welle TE- bzw. TM-

polarisiert ist. Die Angaben TE und K( +90) sowie TM und K sind somit identish, bieten

aber vershiedene Optionen wenn z.B. f

�

ur mehrere Einfallswinkel  gerehnet werden soll.

Die in 2. eingef

�

uhrten Kugelkoordinaten werden bei der Ausgabe im Fall der konishen

Di�raktion f

�

ur die Rihtungen der gebeugten Ordnungen benutzt, unabh

�

angig davon, ob

die 1. oder 2. Art der Eingabe des Wellenvektors gew

�

ahlt worden ist. Die Rihtungen der

gebeugten Moden werden mit den in Abb. 4 dargestellten Winkeln � und � ausgegeben,

wobei 0

Æ

� � < 90

Æ

bei den reektierten und entsprehend 90

Æ

< � � 180

Æ

bei den

transmittierten Moden.

Temperatur |

Der optishe Index und die Ausdehnung von Materialien h

�

angen nat

�

urlih auh von der

Temperatur ab. Diese Temperaturabh

�

angigkeit ist bisher nur bei den Materialien Silizi-

um (Si), Zinksul�d (ZnS) und Germanium (Ge) ber

�

uksihtigt, und zwar f

�

ur den Bereih
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von 0 � 400

Æ

C. Desweiteren m

�

ussen geometrishen Gegebenheiten erf

�

ullt sein, d.h. die

inhomogene Gitterstruktur besteht nur aus einem dieser Materialien und Luft, w

�

ahrend

alle Shihten aus einem der genannten Materialien sein m

�

ussen. Dann werden die tem-

peraturabh

�

angigen optishen Indizes und die sih aus den AusdehnungskoeÆzienten der

einzelnenMaterialien berehneten neuen Gr

�

o�en in der Berehnung verwendet. Ansonsten

wird bei allen Rehnungen von Raumtemperatur ausgegangen, auh wenn in der unten

gezeigten Zeile keine Angabe steht.

2.1.8 Eingabe von Materialien und Shihten

In der Zeile

k_+, k_- (Super- , Substrat) | 1.0 Si2.0

werden die optishen oder Brehnungsindizes der homogenen Materialien oberhalb und

unterhalb des in einem Shihtsystem be�ndlihen Gitters eingegeben (entspriht Super-

strat und Substrat bei Beleuhtung von oben).

Zu beahten ist, dass im Eingabe�le immer der Buhstabe k zur Bezeihnung des opti-

shen Index benutzt wird, w

�

ahrend wir hier im weiteren die

�

ublihere Bezeihnung

n =

r

�

�

0

benutzen. Die Materialien ober{ bzw. unterhalb des Gitters haben also den Brehungsin-

dex n

+

bzw. n

�

.

F

�

ur die Eingabe der optishen Indizes gibt es 3 M

�

oglihkeiten:

1. Es k

�

onnen Materialien in Form von Zeihenketten eingegeben werden, f

�

ur die die op-

tishen Indizes aus internen Tabellen berehnet werden. Verf

�

ugbar sind zur Zeit folgende

Materialien f

�

ur bestimmte Wellenl

�

angenbereihe:

Air Ag Al Au CsBr Cu InP

MgF2 NaCl PMMA PSKL SF5 TlBr TlCl

Cr ZnS Ge TiO2r Quarz Si Sia.b

wobei Sia.b mit 1:0 � a.b� 2:0 eine Mishung aus Siliziumoxid und Siliziumdioxid be-

zeihnet. Wenn x die reelle Zahl a.b bezeihnet, dann wird der optishe Index k von Sia.b

nah der Formel

n = (2� x) � n

SiO

+ (x� 1) � n

SiO

2

berehnet. Beim Medium "Air" ist n = 1:0.

2. Die optishen Indizes werden als reelle Zahlen oder als komplexe Zahlen in der Form

(Re n , Im n) eingegeben.

3. Die optishen Indizes f

�

ur gegebene Wellenl

�

ange werden aus bereitgestellten Dateien

berehnet. Diese Dateien m

�

ussen mindestens 5 Datens

�

atze der Form

lambda Re n Im n

enthalten, wobei Im n = 0 gesetzt wird, wenn in einem Datensatz nur 2 Werte angegeben

werden. Die Wellenl

�

ange ist in �m anzugeben. Es ist zu beahten, dass pro Datei h

�

ohstens

112 Datens

�

atze verarbeitet werden.
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Der Name der Datei muss mit dem Buhstaben "u" beginnen und kann bis zu 5 Zei-

hen lang sein. Wird ein Dateiname zur De�nition des optishen Index eines Materials

im Eingabe�le angegeben, dann wird die Datei im Verzeihnis, in dem das Programm

gestartet wurde, gesuht. Aus den eingelesenen Daten wird der Wert f

�

ur die vorgegebene

Wellenl

�

ange mittels kubisher Spline-Interpolation berehnet. In der Datei k

�

onnen Kom-

mentare enthalten sein, alles nah dem Zeihen # wird niht gelesen. Da optishe Indizes

mit negativem Real{ oder Imagin

�

arteil niht zugelassen, und wahrsheinlih physikalish

auh niht sinnvoll sind, stoppt das Programm, wenn solhe Werte ermittelt werden.

Zu beahten ist, dass der optishe Index des Materials, von dem aus das Gitter beleuh-

tet wird, immer reell und positiv sein muss.

F

�

ur spezielle Fragestellungen kann es sinnvoll sein, Rehnungen f

�

ur Brehungsindizes

mit negativem Imagin

�

arteil durhzuf

�

uhren. Solhe Werte k

�

onnen mit der 2. M

�

oglihkeit

eingegeben werden, solange der Realteil des Brehungsindex positiv bleibt. Allerdings

ist zu beahten, dass die Stabilit

�

at der Finite{Element{Methode nur dann gesihert ist,

wenn die Werte aller optishen Indizes sih in einer niht abgeshlossenen Viertelebene

fz komplex : �' � arg z < �=2 � 'g mit 0 � ' < �=2 be�nden. Desweiteren entspriht

der Fall von negativem Imagin

�

arteil der Existenz einer Energiequelle, so dass die Summe

der Energien der gebeugten Moden gr

�

o�er als die Energie der einfallenden Welle ist. Das

kann dazu f

�

uhren, dass die berehneten Werte der Rayleigh{KoeÆzienten und EÆzienzen

niht mehr in die vorgeshriebenen Ausgabeformate des Ergebnis{Files passen.

Die Eingabe von Shihten ober{ und unterhalb der Gitterstruktur erfolgt danah in

Shihtzahl oben unten | 0 2

wo die Zahl der Shihten oberhalb nzo und unterhalb nzu festgelegt wird, und

obere Shihtdiken (sdo) |

ko_j, (j=1,nzo) |

untere Shihtdiken (sdu) | .1 .3

ku_j, (j=1,nzu) | Si2.0 2.35

Das Beispielgitter hat ober{ und unterhalb der inhomogenen Struktur ein System von 0

bzw. 2 Shihten, deren Materialien und Diken jeweils von oben angegeben werden.

2.1.9 Materialien des Gitters

Danah erfolgt die Eingabe der Materialparameter f

�

ur die inhomogene Gitterstruktur.

Dabei wird vorausgesetzt, dass der Quershnitt der inhomogenen Struktur sih aus Reht-

eken zusammensetzt, die jeweils von einem Gittermaterial ausgef

�

ullt werden. Durh Hin-

zuf

�

ugen weiterer Teilrehteke kann erreiht werden, dass eine Struktur entsteht, die aus

in x

1

{Rihtung aufeinanderfolgenden Rehteken gleiher H

�

ohe, die unabh

�

angig vonein-

ander in x

2

{Rihtung in gleih viele Teilrehteke unterteilt sein k

�

onnen, wie in Abbildung

5 angedeutet ist.

Bei Materialien, Zw.-shiht ist die Anzahl der in x

1

{Rihtung aufeinanderfolgen-

den Rehteke der inhomogenen Struktur anzugeben, sowie als zweiter Parameter die

Anzahl der Teilrehteke khgi bei vertikaler Unterteilung. F

�

ur die obige Abbildung sind

also die Zahlen

Materialien, Zw.-shiht | 3 4
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Abb. 5. Beispielgeometrie

einzugeben. Die Basispunkte der in x

1

{Rihtung aufeinanderfolgenden Rehteke werden

im Folgenden Gitterpunkte genannt. Da im Zug einer Rehnung mehrere Gitterstrukturen

berehnet werden k

�

onnen, die untershiedlih viele Gitterpunkte haben k

�

onnen, ist hier

mindestens die maximale Anzahl nzg der in x

1

{Rihtung aufeinanderfolgenden Rehteke

aller Strukturen anzugeben. Die Anzahl der Teilrehteke bei vertikaler Unterteilung muss

aber bei allen Strukturen

�

ubereinstimmen.

Danah werden die optishen Indizes der erw

�

ahnten Teilrehteke angegeben.

kg_j der 1. Shiht | 2.2 1.0 1.0

kg_j der 2. Shiht | 1.8 2.2 2.2

kg_j der 3. Shiht | 1.8 1.8 1.8

kg_j der 4. Shiht | 1.4 1.4 2.2

2.1.10 Geometrie des Gitters

Die Eingabe der Gitterpunkte und Teilh

�

ohen erfolgt nah den Zeilen

Eingabeauswertung (j/n) |

Graphishe Auswertung |

die sp

�

ater beshrieben werden.

Es ist m

�

oglih, mit den bisher festgelegten Werten mehrere inhomogene Strukturen zu

berehnen. Durh

Anzahl der Gitter | 1

wird deren Zahl festgelegt. Allerdings werden durh das Programm nur die f

�

ur die vor-

gegebene Diskretisierung geeigneten Strukturen ausgew

�

ahlt. F

�

ur jede Struktur sind eine

Eingabezeile f

�

ur die x

1

{Koordinaten der Gitterpunkte sowie khgi� 1 Zeilen f

�

ur die ver-

tikale Unterteilung der in x

1

{Rihtung aufeinanderfolgenden Rehteke vorgesehen.

Anzahl Gitterpunkte | 3

skal. x-Koordinaten x_i | 0. .4 .6

In der Zeile skal. x-Koordinaten x_i sind die auf die Gitterperiode skalierten

x

1

{Koordinaten der Gitterpunkte einzugeben. Der erste Gitterpunkt ist immer 0:0 und

muss angegeben werden! Die Koordinaten der anderen Gitterpunkte m

�

ussen gr

�

o�er als 0

und kleiner als 1 sein. Die x

1

{Koordinaten der Gitterpunkte sind dann t

i

= x

i

� per. Bei

der Finite{Element{L

�

osung der Di�erentialgleihungen wird davon ausgegangen, dass in
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jedem der Unterteilungsrehteke die KoeÆzienten der Di�erentialgleihungen konstant

sind, also die Unstetigkeiten im Gittermaterial auf Linien des durh die Unterteilung

vorgegebenen Rehteknetzes liegen. Stimmt ein eingegebener Gitterpunkt t

i

niht mit

einem der Unterteilungspunkte

�

uberein, w

�

ahlt das Programm den n

�

ahstliegenden Unter-

teilungspunkt als Gitterpunkt.

Bei der vertikalen Unterteilung der Rehteke zwishen den Gitterpunkten werden die

H

�

ohen in Diskretisierungseinheiten n

i

angegeben. Dabei wird davon ausgegangen, dass

die inhomogene Gitterstruktur vertikal in ng(1) Diskretisierungintervalle unterteilt ist.

Die Zeilen

Hoehen in 1. Unterteilung | 60 40 40

Hoehen in 2. Unterteilung | 30 30 30

Hoehen in 3. Unterteilung | 10 10 10

geben an, wie die nebeneinanderliegenden Rehteke in x

2

{Rihtung unterteilt werden.

Das erste Rehtek (0:0; 0:4) � (0:0; 1:4) wird von x

2

= 0 aus gesehen nah 10, nah 30

und nah 60 Diskretisierungintervallen der L

�

ange h

2

unterteilt, usw. Das hei�t, das erste

Rehtek besteht von oben gesehen aus einem Rehtek mit der H

�

ohe 200 nm, gef

�

ullt

mit optishem Material mit dem Index 2:2, danah einem Rehtek mit der H

�

ohe 600 nm

und Material mit dem Index 1:8, danah ein Rehtek mit der H

�

ohe 400 nm mit gleihem

Material und abshlie�end ein Rehtek der H

�

ohe 200 nm gef

�

ullt mit optishem Material

mit dem Index 1:4.

Zusammen mit den oben beshriebenen Shihten unterhalb der inhomogenen Struk-

tur ergibt sih die Geometrie und Zusammensetzung des in Abbildung 1 dargestellten

Beugungsgitters.

2.1.11 Homogene Shiht in der Struktur

Im Eingabe{File gibt es auh die M

�

oglihkeit, innerhalb der inhomogenen Struktur zus

�

atz-

lih eine homogenen Zwishenshiht beliebiger Dike einzugeben. Dadurh l

�

asst sih der

numerishe Aufwand bei der Simulation z.B. von beidseitig strukturierten Shihten teil-

weise erheblih reduzieren.

Im betrahteten Beispiel l

�

asst sih die 3. Shiht als homogene Zwishenshiht des

Materials mit dem Index 1:8 und der Dike von 400 nm au�assen. Solh eine Shiht kann

bei der Geometriebeshreibung durh die Angabe

Materialien, Zw.-shiht | 3 3 2 0.4 1.8

festgelegt werden. Durh die Einf

�

uhrung der Zwishenshiht wird die 3. Materialshiht

aus der inhomogenen Struktur entfernt, somit sind die Rehteke der inhomogenen Struk-

tur aus Abbildung 1 vertikal nur noh in 3 Teilrehteke unterteilt.

Durh die Angabe der 3 Parameter nzwi d kg_z (hier 2 0.4 1.8) wird zus

�

atzlih

zu einer Struktur aus 3 in x

1

{Rihtung nebeneinanderliegenden Rehteken, die in ver-

tikaler Rihtung aus 3 vershiedenen Teilrehteken bestehen, eine homogene horizontale

Zwishenshiht eingef

�

uhrt, die von oben gesehen nah der 2. Shiht der Teilmaterialien

(nzwi=2) folgt, eine Dike von d = 0:4�mhat und aus Material mit dem Index kg_z= 1:8

besteht. Nat

�

urlih muss dabei gesihert sein, dass die von oben gesehen 2. vertikale Un-

terteilung der 3 Rehteke in gleiher H

�

ohe erfolgt. Das Gitter ohne Zwishenshiht hat

nun nur noh eine H

�

ohe von b = 1:0�m, bei gleiher Gr

�

o�e der Unterteilungsrehteke
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f

�

ur die numerishe L

�

osung wird die Streke von x

2

= 0 bis oberes Gitterende nun in 50

Teilintervalle geteilt. Die entsprehend ver

�

anderten Zeilen des Eingabe�les haben dann

folgende Form:

Per., ob. Gitterende, shift | 1. 1.0 0.

m (x-Diskr), ng(3) (Gitter) | 50 50 50 0

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

Materialien, Zw.-shiht | 3 3 2 .4 1.8

kg_j der 1. Shiht | 2.2 1.0 1.0

kg_j der 2. Shiht | 1.8 2.2 2.2

kg_j der 3. Shiht | 1.4 1.4 2.2

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

Anzahl der Gitter | 1

Anzahl Gitterpunkte | 3

skal. x-Koordinaten x_i | 0. .4 .6

Hoehen in 1. Unterteilung | 40 20 20

Hoehen in 2. Unterteilung | 10 10 10

Die Hoehen in 2. Unterteilung haben den x

2

{Wert 10 �h

2

= 10 �1�m=50 = 0:2�m,

darunter be�ndet sih die Zwishenshiht, 0:4�m dik. Somit ist dass obere Ende der

Materialien die in kg_j der 3. Shiht gegeben sind bei x

2

= �0:2�m, und deren

H

�

ohe bleibt bei 10 � h

2

= 0:2�m.

Durh die Angabe einer Zwishenshiht der Dike d wird somit die untere Begrenzung

der inhomogenen Struktur auf x

2

= �d ver

�

andert. Die gleihen x

2

{ Koordinaten wie f

�

ur

das zu Anfang betrahtete Gitter erh

�

alt man, wenn der Parameter shift entsprehend

ge

�

andert wird, im betrahteten Fall w

�

urde die Zeile

Per., ob. Gitterende, shift | 1. 1.0 0.4

daf

�

ur sorgen, dass die hier beshriebene Geometrie mit der des Gitters ohne Zwishen-

shiht

�

ubereinstimmt.

Bei einigen Anwendungen interessiert man sih daf

�

ur, die inhomogenen Struktur

�

uber

der Zwishenshiht zu vershieben. Diese Berehnungen erfolgen w

�

ahrend eines Laufs,

wenn in der Zeile

Materialien, Zw.-shiht | 3 4 2 0.4 1.8 nv nvz

zwei weiteren ganzen Zahlen (Vershiebung um nv Unterteilungsintervalle insgesamt nvz

mal) angegeben werden.

2.1.12 Ausdehnung des Gitters

Die gesamte x

2

{Ausdehnung eines Gitters wird durh die Parameter b= ob. Gitterende,

die Summen der Diken der Shihten oberhalb und unterhalb der Struktur DO =

P

sdo

bzw. DU =

P

sdu sowie durh die Dike d einer m

�

ogliherweise vorhandenen homogenen

Zwishenshiht bestimmt. Und zwar erstrekt es sih von

x

2

= �DU� d+ shift bis x

2

= b+ DU+ shift

Durh geeignete Wahl von shift kann somit jeder x

2

{ Wert als Anfang des Gitters

gew

�

ahlt werden.

Werden in der Zeile

m (x-Diskr), ng(3) (Gitter) | m ng(1) ng(2) ng(3)
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die Parameter ng(1)6= ng(2) angegeben, so dass Rehnungen f

�

ur vershiedene obere Git-

terenden durhgef

�

uhrt werden sollen, gilt die obige Aussage nur f

�

ur das erste Gitter. Die

nahfolgenden Gitter erstreken sih dann entsprehend von

x

2

= �DU� d+ shift bis x

2

= h

2

(ng(1) + j � ng(3)) + DU+ shift

j = 1; 2; : : :, solange bis die Shranke h

2

� ng(2) erreiht ist.

Zur

�

Uberpr

�

ufung der Eingabe{Daten ist es ratsam, ein \j" in der Eingabezeile

Eingabeauswertung (j/n) | j

einzutragen. Dann wird das Programm nah der Auswertung der gelesenen Daten und ei-

nem entsprehenden Bildshirmausdruk gestoppt, und die Eingabe{Daten k

�

onnen, wenn

erforderlih, ge

�

andert werden. Im Beispiel des urspr

�

unglihen Eingabe{Files erh

�

alt man

folgende Ausgabe:

======================================================================

Eingegebene Geometrie - klassishe Diffraktion

======================================================================

Anzahl der Shihten unter dem Gitter 2

mit den Diken 0.1000

0.3000

Refration indies

oberhalb des Gitters

Superstratmaterial k_+ = 1.0000

unterhalb des Gitters

1-tes Shihtmaterial Si2.0

2-tes Shihtmaterial k_ 2 = 2.3500

Substratmaterial Si2.0

Zimmertemperatur

Wellenlaengen 0.5350 bis 0.6350 mit Shritt 0.0500

Beleuhtung von oben

Einfallswinkel theta 40.0000

Rehnung fuer TE Polarisation

Gitterperiode 1.0000

Gitterhoehe 1.4000

Unterteilte Gitterstruktur mit 3 transition points und den Materialien

von 0.0000 bis 0.4000

1.2000 - 1.4000 2.2000

0.6000 - 1.2000 1.8000

0.2000 - 0.6000 1.8000

0.0000 - 0.2000 1.4000

von 0.4000 bis 0.6000

0.8000 - 1.4000 1.0000

0.6000 - 0.8000 2.2000

0.2000 - 0.6000 1.8000

0.0000 - 0.2000 1.4000

von 0.6000 bis 1.0000

0.8000 - 1.4000 1.0000

0.6000 - 0.8000 2.2000

0.2000 - 0.6000 1.8000

0.0000 - 0.2000 2.2000

Ende der Eingabeauswertung

2.2. Diskretisierung der Helmholtzgleihungen

F

�

ur die numerishe L

�

osung wird die inhomogene Struktur des Gitters ohne die m

�

ogliher-

weise vorhandene homogene Zwishenshiht mit einem Rehteknetz unterteilt, das die

Trenn

�

ahen zwishen vershiedenen Materialien enth

�

alt.
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Das entsprehende Rehtek wird um jeweils 2 Diskretisierungsstreifen ober{ und un-

terhalb der inhomogenen Struktur erweitert. Durh die Angabe von zwei weiteren Zahlen

nqo und nqu in der Zeile

Shihtzahl oben unten | 2 3 nqo nqu

kann das Gebiet f

�

ur die Diskretisierung auh ver

�

andert werden, indem nun nqo Streifen

oberhalb und nqu Streifen unterhalb des Rehteks hinzugef

�

ugt werden.

In diesem Gebiet werden die partiellen Di�erentialgleihungen mit unstetigen Koef-

�zienten (die aus den st

�

ukweise konstanten optishen Indizes bestimmt werden) gel

�

ost.

Hierbei werden noh periodishe Randbedingungen in x

1

-Rihtung sowie nihtlokale Rand-

bedingungen am oberen und unteren Rand gestellt, die die Shihtsysteme oder gegebe-

nenfalls die Zwishenshiht und die bekannten Ausstrahlungsbedingungen modellieren.

Da in den hinzugef

�

ugten Streifen homogenes Material angenommen wird, ist der Wert von

h

2

= h=ng(1) so festzulegen, dass 3 �h

2

kleiner ist als die Dike der genau

�

uber oder unter

der Struktur liegenden Shiht. Au�erdem sollte die Zwishenshiht breiter als 3 �h

2

sein.

Ein Finite-Elemente-Ansatz

�

uberf

�

uhrt das Di�raktionsproblem in eine gekoppelte Finite-

Element/Randelement-Diskretisierung, deren Konvergenz mathematish gesihert ist. Die

Diskretisierung basiert auf einer speziell f

�

ur Rehteknetze zugeshnittene neuartige Be-

rehnung der Diskretisierungsmatrix entwikelt (verallgemeinerte FEM), die die Konver-

genz der numerishen wesentlih beshleunigt.

2.3. Verfahren zur L

�

osung der linearen Gleihungssysteme

Die Diskretisierung der zugrunde liegenden partiellen Di�erentialgleihungen f

�

uhrt auf

nihtsymmetrishe Blokmatrizen mit teilweise dihtbesetzten Bl

�

oken. Zur L

�

osung der

Gleihungssysteme sind drei Verfahren implementiert. Neben einem speziellen direkten

L

�

osungsverfahren auf der Basis der Blok-Progonkamethode, was relativ wenig Haupt-

speiher brauht, da Zwishenergebnisse, wenn erforderlih, abgespeihert werden, stehen

ein auf dem e�ektiven L

�

oser f

�

ur shwah besetzte Gleihungssysteme PARDISO basier-

tes direktes Verfahren und ein GMRES{basiertes Iterationsverfahren zur Verf

�

ugung. Die

Namen der jeweiligen Programme sind entsprehend dirpro, dirpar und diriter. Der

numerishe Aufwand der Verfahren liegt bei etwa O(m

3

� ng) f

�

ur dirpro und O(m � ng)

f

�

ur diriter und dirpar, wobei m die Anzahl der Unterteilungen der Gitterperiode und

ng die entsprehende Anzahl der Unterteilungen in x

2

-Rihtung ist. Allerdings k

�

onnen

bei konkreten Rehnungen die Konstanten vor den asymptotishen Absh

�

atzungen reht

untershiedlih sein.

Im Fall des Iterationsverfahrens h

�

angt diese Konstante und damit die Rehenzeit we-

sentlih von der Materialverteilung im Gitter und vom Verh

�

altnis von Gitterperiode zur

Wellenl

�

ange ab, w

�

ahrend die Rehenzeit der direkten Verfahren nur von der Feinheit der

Diskretisierung bestimmt wird. Dabei ist das Programm dirpar ab einer bestimmten

Problemgr

�

o�e wesentlih e�ektiver als dirpro, allerdings bei bedeutend h

�

oherem Haupt-

speiherbedarf. Der Zeitaufwand von dirpar entspriht etwa dem des iterativen Verfah-

rens diriter mit 35 - 50 Iterationsshritten, ist also in den meisten F

�

allen die erste Wahl.

Allerdings k

�

onnen sih bei geeigneten Parametern und bei einer Serie von Rehnungen

durh Verwendung von diriter wesentlih k

�

urzere Rehenzeiten ergeben.
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2.4. Zur Ausgabe

2.4.1 Rayleigh{Koeffizienten und Effizienzen

Bei Beleuhtung eines periodishen Gitters von oben hat das elektromagnetishe Feld

au�erhalb des Gitters die Darstellung
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unterhalb

mit dem Wellenvektor der einfallenden Welle k = (�;��; ) und den KoeÆzienten

�

n
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n
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;

wobei Re �

�

n

> 0, Im �

�

n

� 0. Hier bezeihnet k

�

= !

p

��
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mit den Dielektrizit

�

atskoeÆ-

zienten �

�

von Superstrat bzw. Substrat.

Da die Anteilemit Im�

�

n

� 0 f

�

ur jx

2

j ! 1 exponentiell abklingen, besteht das gebeugte

Fernfeld aus einer endlihen Anzahl von ebenen Wellen
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unterhalb

den gebeugten Moden, wobei P

�

= fn : �

�

n

� 0g. Wenn einer der KoeÆzienten �

�

n

= 0,

dann verl

�

auft die entsprehende Welle parallel zur Gitterebene und ihre Energie als Fluss

des Poynting-Vektors durh ein Referenzgebiet parallel zur Gitterebene ist Null.

Von Interesse f

�

ur das Fernfeld sind deshalb nur die auslaufenden ebenen Wellen, f

�

ur

die �

�

n

> 0 gilt. Die komplexwertigen Vektoren

~

A

�

n

und

~

C

�

n

der auslaufenden ebenen

Wellen sind die Rayleigh{KoeÆzienten der gebeugten Moden, und nur die werden von

den Programmen ausgegeben.

Zu Ihrer Berehnung wird bei der konishen Di�raktion ein System partieller Di�eren-

tialgleihungen f

�

ur die x

3

{Komponenten der Vektorfunktionen

~

E(x

1

; x

2

) =

~

E(x

1

; x

2

; x

3

) e

�ix

3

;

~

B(x

1

; x

2

) = Z

~

H(x

1

; x

2

; x

3

) e

�ix

3

; mit Z =

r

�

�

0

;
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gel

�

ost. Dabei werden die reellen x

3

{Komponenten der einfallendenWelle so gew

�

ahlt, dass

neben der vorgeshriebenen Polarisation die Normierung

n

+

j

~

E

i

j

2

= 1

erf

�

ullt ist, das hei�t E

i

3

und B

i

3

erf

�

ullen

n

+

(E

i

3

)

2

+

1

n

+

(B

i

3

)

2

=

k

2

+

� 

2

k

2

+

:

Die entsprehenden optishen Indizes werden mit n

�

=

p

�

�

=�

0

bezeihnet. Wie bereits

erw

�

ahnt wurde, ist diese Normierung neu im Vergleih zu

�

alteren Versionen von Dipog.

Deshalb k

�

onnen sih die berehneten Rayleigh{KoeÆzienten von den mit

�

alteren Pro-

grammen berehneten untersheiden.

Im Fall der in{plane Di�raktion vereinfaht sih das Di�erentialgleihungssystem zu

zwei voneinander unabh

�

angigen Helmholtz-Gleihungen jeweils f

�

ur die x

3

{Komponenten

von

~

E und

~

B. Wenn das einfallende Feld niht TE{ oder TM{polarisiert ist, werden beide

Gleihungen mit der Normierung

n

+

(E

i

3

)

2

=

1

n

+

(B

i

3

)

2

= 1

gel

�

ost und danah die L

�

osung des Problems als Linearkombination der beiden L

�

osungen

f

�

ur TE und TM bestimmt. Anderenfalls wird nur die Gleihung f

�

ur E

3

bzw. B

3

gel

�

ost.

Aus der L

�

osung der Di�erentialgleihung werden die Rayleigh{KoeÆzienten

p

�

n

:= (

~

A

�

n

)

3

; q

�

n

:= (

~

B

�

n

)

3

=

r

�

�

0

(

~

C

�

n

)

3

ermittelt. Aus den Werten von p

�

n

und q

�

n

lassen sih vershiedene Gr

�

o�en ableiten, die in

Abh

�

angigkeit vom Ausgabetyp ausgegeben werden.

Die Rihtungen der gebeugten Moden werden bei Ausgabetyp 1 und 2 mit den in Abb. 4

dargestellten Winkeln � und � ausgegeben, wobei 0 � � < 360

Æ

sowie 0

Æ

� � < 90

Æ

bei

den reektierten und entsprehend 90

Æ

< � � 180

Æ

bei den transmittierten Moden ist.

Jeder Mode mit dem Wellenvektor k

�

n

= (�

n

;��

�

n

; ) wird, wie im Abshnitt 2.1.3

Polarisation beshrieben, ein strahlfestes Koordinatensystem mit dem Polarisations-

vektor s

�

n

und p

�

n

angeheftet. Sei k

�

n

= k

�

(a; b; ) mit a

2

+ b

2

+ 

2

= 1. In Abh

�

angigkeit

vom Ausgabetyp wird ausgegeben:

1) Die Rayleigh{KoeÆzienten des TE{ und TM{Anteils (

~

A

�

n

; s

�

n

) und (

~

B

�

n

; s

�

n

), wobei

(

~

A

�

n

; s

�

n

) =

a p

�

n

+ b 

p

�

0

=�

�

q

�

n

(1� 

2

)

p

a

2

+ 

2

; (

~

B

�

n

; s

�

n

) =

a q

�

n

� b 

p

�

�

=�

0

p

�

n

(1� 

2

)

p

a

2

+ 

2

;

die BeugungseÆzienzen der Anteile

�

�

n

�

n

+

j(

~

A

�

n

; s

�

n

)j

2

;

�

�

n

�

n

+

n

2

�

j(

~

B

�

n

; s

n

)j

2

;

sowie deren Summen e

�

n

. Da die BeugungseÆzienzen das Verh

�

altnis der Energie der je-

weiligen gebeugten Ordnung zur Energie der einfallenden Welle darstellt, werden sie in %
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angegeben. Bei dielektrishen Beugungsgittern m

�

usste somit die Summe aller berehneten

BeugungseÆzienzen 100.0 ergeben.

2) Die Rayleigh{KoeÆzienten des S{ und P{Anteils (

~

A

�

n

; s

�

n

) und (

~

A

�

n

;p

�

n

) (d.h. der

Jones{Vektor), wobei

(

~

A

�

n

; s

�

n

) =

a p

�

n

+ b 

p

�

0

=�

�

q

�

n

(1� 

2

)

p

a

2

+ 

2

; (

~

A

�

n

;p

�

n

) = �

r

�

0

�

�

(

~

B

�

n

; s

�

n

) =

b  p

�

n

� a q

�

n

p

�

0

=�

�

(1� 

2

)

p

a

2

+ 

2

;

die BeugungseÆzienzen der Anteile

�

�

n

�

n

+

j(

~

A

�

n

; s

�

n

)j

2

;

�

�

n

�

n

+

j(

~

A

�

n

;p

�

n

)j

2

;

sowie deren Summen e

�

n

(wiederum in %).

3) Die Werte p

�

n

und q

�

n

(die Rayleigh{KoeÆzienten der x

3

{Komponenten von

~

E und

~

B)

sowie in % die entsprehenden BeugungseÆzienzen

e

+

n

=

�

+

n

�

n

+

k

2

+

k

2

+

� 

2

�

jp

+

n

j

2

+

jq

+

n

j

2

n

2

+

�

; e

�

n

=

�

�

n

�

n

+

k

2

�

k

2

�

� 

2

�

jp

�

n

j

2

+

jq

+

n

j

2

n

2

�

�

:
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2.4.2 Ein- und Ausgabe bei konisher Diffraktion

Nahfolgend ein Beispiel des Eingabe�les und der Ausgabe bei konisher Di�raktion.

Es wird eine in Shihtsysteme eingebettete Struktur mit einer leiht absorbierenden

Zwishenshiht shr

�

ag beleuhtet, und zwar ist der Winkel zwishen (E

x

; E

z

) und der

x

1

{Ahse  = 45

Æ

. Die Einfallswinkel sind in Kugelkoordinaten (wegen K45.0) mit

� = 36:4

Æ

, � = 10

Æ

gegeben. Die obere Begrenzung der Gesamtstruktur liegt bei x

2

= 0:0.

Es sollen neben den BeugungseÆzienzen die Jones-Vektoren der einzelnen Ordnungen

ausgegeben werden.

======================================================================

Dateneingabe f"ur direktes Problem bei Gittern mit Shihtsystemen

----------------------------------------------------------------------

Ausgabe-File, Ausgabetyp | beisp.erg 2

pol \ TE \ TM , level | K45.0 1

----------------------------------------------------------------------

Per., ob. Gitterende, shift | .8 .8 -.8

m (x-Diskr), ng(3) (Gitter) | 100 100 100 0

lambda (Vn) (von bis step) | v1 .835

theta (Vn) (von bis step) | v1 36.4

phi (Vn) (von bis step) | v1 10.

Temperatur |

----------------------------------------------------------------------

Materialien und Shihten

----------------------------------------------------------------------

k_+, k_- (Super- , Substrat) | 1.0 1.4

Shihtzahl oben unten | 2 3

obere Shihtdiken (sdo) | 1.5 .8

ko_j, (j=1,nzo) | 2.35 1.45

untere Shihtdiken (sdu) | .9 .2 .5

ku_j, (j=1,nzu) | 2.1 2.35 1.6

Materialien, Zw.-shiht | 2 3 2 2.0 (1.3,0.01)

kg_j, der 1. Shiht | 1.0 1.3

kg_j, der 2. Shiht | 1.3 1.4

kg_j, der 3. Shiht | 1.4 1.6

-----------------------------------------------------------------------

Eingabeauswertung (j/n) |

Auswertung des Feldes |

-----------------------------------------------------------------------

Anzahl der Gitter | 1

Anzahl Gitterpunkte | 2

skal. x-Koordinaten x_i | 0. .6

H"ohen in 1. Unterteilung | 7 8

H"ohen in 2. Unterteilung | 4 4

-----------------------------------------------------------------------

Die n

�

ahste Seite zeigt das Ergebnis�le "beisp.erg", dazu einige Erkl

�

arungen. In den

Zeilen REJ: und TRJ: sind die berehneten Ergebnisse f

�

ur Reexion und Transmission ent-

halten. Nah der Nummer der Ordnung kommendieWinkel �; � f

�

ur die Rihtung der Mode

in Kugelkoordinaten. Danah folgen durh "j" abgetrennt die Rayleigh{KoeÆzienten des

S{ und P{Anteils des elektrishen Felds in dieser Rihtung sowie die sih daraus ergebende

EÆzienz. Am Ende die GesamteÆzienz der Ordnung. Dabei h

�

angt der Polarisationsvek-

tor s als Vektorprodukt vom Wellenvektor der Mode mit der Rihtung der x

2

-Ahse von

der jeweiligen Mode ab. Die einzelnen S{ und P{Anteile der L

�

osung lassen sih mit dem

Unix-Kommando

grep 'REF:' beisp.erg | ut -d'|' -f2

oder analog, aus dem Ergebnis�le herausziehen.
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Berehnung von Effizienzen f"ur bin"are Gitter mit Shihtsystemen

konishe Diffraktion Dipog-1.4 WIAS-Berlin

GIW- Gitterperiode d

GIH- oberer Gitterrand, unterer Gitterrand, Verh"altnis h/d

GSH- obere, untere Begrenzung der Gesamtstruktur

POE- Winkel (E_x,E_z) zur x-Ahse, |E|

SOD- Anzahl der oberen Shihten, deren Diken

SUD- Anzahl der unteren Shihten, deren Diken

WEL- Wellenl"ange

KOS- Angabe der Einfallswinkel

EFO- Einfall von oben Winkel theta

EWP- Einfallswinkel phi

TMP- Temperatur

DIG- Unterteilungen in x-Rihtung und im Gitter, Gesamtzahl der Unbekannten

DKO- Diffraktionskoeffizienten der Shihten oberhalb des Gitters

DKU- Diffraktionskoeffizienten der Shihten unterhalb des Gitters

DKG- Diffraktionskoeffizienten des Gittermaterials

VUR- Vertikale Unterteilung in Rehteken

TPS- Transition points, skaliert auf [0,1℄

TPU- Transition points in mu

REJ- Reflexion - Ordnung, spher. Winkel, im strahlfesten Koord.-System:

S-Koeff. u. Effizienz, P-Koeff. u. Effizienz, Gesamteffizienz

TRJ- Transmission - Ordnung, spher. Winkel, im strahlfesten Koord.-System:

S-Koeff. u. Effizienz, P-Koeff. u. Effizienz, Gesamteffizienz

GEM- Summe der Effizienz (S,P,Gesamt) - Reflexion, Transmission

INT- Integration der Gleihung mit FEM oder GFEM

DCT- Datum und Rehenzeit

INT: GFEM

GIW: 0.80000

GIH: 0.00000 -2.80000 3.50000

SOD: 2 1.50000 0.80000

SUD: 3 0.90000 0.20000 0.50000

GSH: 2.30000 -4.40000

POE: 45.00000 1.00000

KOS: Kugelkoordinaten

TMP: 20.00000

DIG: 100 105 22000

WEL: 0.8350000

DKO: 1.0 2.35 1.45

DKU: 2.1 2.35 1.6 1.4

EWP: 10.00000

EFO: 36.40000

TPS: 0.0000 0.6000

TPU: 0.0000 0.4800

DKG: 1.0 1.3

VUR: -0.7440 -0.7360

DKG: 1.3 1.4

VUR: -0.7680 -0.7680

DKG: (1.3,0.01)(1.3,0.01)

VUR: -2.7680 -2.7680

DKG: 1.4 1.6

REJ: 0 10.00 36.40|( 0.26740, 0.13900) 9.0824|( 0.33621, 0.17036) 14.2060| 23.2884

REJ: -1 167.36 28.08|( 0.09227,-0.03533) 1.0700|( 0.04995,-0.00218) 0.2740| 1.3440

TRJ: 0 10.00 154.92|( 0.02966,-0.18877) 5.7525|(-0.03384, 0.47830) 36.2201| 41.9726

TRJ: -1 167.36 160.35|(-0.06898, 0.19928) 7.2846|( 0.01554,-0.07820) 1.0414| 8.3260

GEM: 10.1524 14.4800 24.6324 | 13.0371 37.2615 50.2986

DCT: beendet am 22.Aug 2003 um 13:41:42, Rehenzeit: 3.81 se

2.4.3 Ausgabe bei klassisher Diffraktion

Hier gelten die Beziehungen  =  = 0 und s = jaj

�1

(0; 0; a). Deshalb ist

(

~

A

�

n

; s

�

n

) = sign(a) p

�

n

; (

~

B

�

n

; s

�

n

) = sign(a) q

�

n

:

Im Fall, dass (E

i

1

; E

i

3

) mit der x

1

{Ahse einen Winkel  vershieden von 0

Æ

oder 90

Æ

bil-

det, also niht TE{ oder TM{polarisiert ist (siehe Abshnitt 2.1.4), entstehen bei in{plane
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Di�raktion zwei Probleme f

�

ur den TE{ und den TM{polarisierten Anteil des Gesamtfel-

des, die unabh

�

angig voneinander gel

�

ost werden. Dann ergibt sih die Gesamtl

�

osung als

Linearkombination

~

E =

~

E

 

=

sin os �

p

sin

2

 os

2

� + os

2

 

~

E

0

+

os 

p

sin

2

 os

2

� + os

2

 

~

E

90

und damit die Rayleigh{KoeÆzienten

p

�

n

=

sin os �

p

sin

2

 os

2

� + os

2

 

(

~

A

�

n

)

3

; q

�

n

=

os 

p

sin

2

 os

2

� + os

2

 

(

~

B

�

n

)

3

wobei (

~

A

�

n

)

3

und (

~

B

�

n

)

3

die entsprehenden Rayleigh{KoeÆzienten f

�

ur das reine TE{ bzw.

TM{Problem sind.

Deshalb werden im Ergebnis�le bei in-plane Di�raktion in diesem Fall zuerst die Er-

gebnisse f

�

ur die beiden Teilprobleme und danah das rihtige Ergebnis f

�

ur das Gesamtfeld

ausgegeben. Dabei kann zwishen den drei Ausgabetypen gew

�

ahlt werden.

Die Angabe der Ausfallwinkel der gebeugten Moden erfolgt bei den Typen 1 und 2 wie

in 2.1.7 beshrieben mittels Kugelkoordinaten (mit den in Abb. 4 dargestellten Winkeln

� und �), wie im Ausshnitt des Ergebnis�les vom Beispiel aus 2.1.1 mit Polarisation

 = 15

Æ

und Ausgabetyp 1 zu sehen ist:

REF: 0 0.00 40.00|(-0.06176,-0.00140) 0.3817|(-0.00017, 0.10902) 1.1884| 1.5701

REF: -1 0.00 6.19|(-0.03710,-0.07995) 1.0081|(-0.20241,-0.07458) 6.0390| 7.0471

REF: -2 180.00 25.29|(-0.00487,-0.03206) 0.1241|( 0.11017,-0.20492) 6.3888| 6.5130

REF: -3 180.00 74.20|( 0.06049,-0.02266) 0.1483|( 0.44515,-0.22072) 8.7754| 8.9237

TRA: 0 0.00 153.89|( 0.04946,-0.02598) 0.5343|( 0.16559,-0.52223) 24.0890| 24.6233

TRA: 1 0.00 126.25|(-0.06097,-0.03697) 0.5733|(-0.31272, 0.13644) 6.1529| 6.7262

TRA: -1 0.00 175.77|( 0.01537, 0.01689) 0.0992|( 0.29599, 0.15847) 10.0472| 10.1464

TRA: -2 180.00 162.99|( 0.03734, 0.03267) 0.4488|(-0.11584, 0.12842) 2.5565| 3.0053

TRA: -3 180.00 138.79|(-0.05259, 0.04784) 0.7250|( 0.50404, 0.45034) 30.7199| 31.4449

Bei Typ 3 wird der Winkel �

j

, den die reektierte und transmittierte Ordnung mit der

x

2

{Ahse in der oberen bzw. der unteren Halbebene bildet. Das gleihe Beispiel liefert bei

Ausgabetyp 3 die folgende Auistung der Werte von der Ordnung j, �

j

, E

z

{KoeÆzient,

EÆzienz, H

z

{KoeÆzient, EÆzienz, und GesamteÆzienz:

REZ: 0 40.00 |(-0.06176,-0.00140) 0.3817|(-0.00017, 0.10902) 1.1884| 1.5701

REZ: -1 6.19 |(-0.03710,-0.07995) 1.0081|(-0.20241,-0.07458) 6.0390| 7.0471

REZ: -2 -25.29 |( 0.00487, 0.03206) 0.1241|(-0.11017, 0.20492) 6.3888| 6.5130

REZ: -3 -74.20 |(-0.06049, 0.02266) 0.1483|(-0.44515, 0.22072) 8.7754| 8.9237

TRZ: 0 26.11 |( 0.04946,-0.02598) 0.5343|( 0.16559,-0.52223) 24.0890| 24.6233

TRZ: 1 53.75 |(-0.06097,-0.03697) 0.5733|(-0.31272, 0.13644) 6.1529| 6.7262

TRZ: -1 4.23 |( 0.01537, 0.01689) 0.0992|( 0.29599, 0.15847) 10.0472| 10.1464

TRZ: -2 -17.01 |(-0.03734,-0.03267) 0.4488|( 0.11584,-0.12842) 2.5565| 3.0053

TRZ: -3 -41.21 |( 0.05259,-0.04784) 0.7250|(-0.50404,-0.45034) 30.7199| 31.4449

Nahfolgend ein Ausshnitt des Ergebnis�les, den das Programm bei Eingabe von Bei-

spiel 2.1.1 bei Polarisation  = 15

Æ

und Ausgabetyp 2 liefert:
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POE- Winkel (E_x,E_z) zur x-Ahse, |E|

TPS- Transition points, skaliert auf [0,1℄

TPU- Transition points in mu

TER- Reflexion des TE-Anteils - Ordnung, spher. Winkel, Koeffizient und Effizienz

TET- Transmission des TE-Anteils - Ordnung, spher. Winkel, Koeffizient und Effizienz

GTE- Gesamteffizienz des TE-Anteils - Reflexion, Transmission

TMR- Reflexion des TM-Anteils - Ordnung, spher. Winkel, Koeffizient und Effizienz

TMT- Transmission des TM-Anteils- Ordnung, spher. Winkel, Koeffizient und Effizienz

GTM- Gesamteffizienz des TM-Anteils - Reflexion, Transmission

EPR- Reflexion des TM-Anteils - Ordnung, spher. Winkel, P-Koeffizient und Effizienz

EPT- Transmission des TM-Anteils- Ordnung, spher. Winkel, P-Koeffizient und Effizienz

GTM- Gesamteffizienz des TM-Anteils - Reflexion, Transmission

REJ- Reflexion - Ordnung, spher. Winkel,

S-Koeff. u. Effizienz, P-Koeff. u. Effizienz, Gesamteffizienz

TRJ- Transmission - Ordnung, spher. Winkel,

S-Koeff. u. Effizienz, P-Koeff. u. Effizienz, Gesamteffizienz

GEM- Summe der Effizienz (S,P,Gesamt) - Reflexion, Transmission

GIW: 1.00000

GIH: 1.40000 0.00000 1.40000

SOD: 0

SUD: 2 0.10000 0.30000

GSH: 1.40000 -0.40000

POE: 15.00000 1.00000

TMP: 20.00000

EWP: 0.00000

DIG: 50 70 3750

WEL: 0.5350000

DKO: 1.0

DKU: 1.4606 2.35 1.4606

EFO: 40.00000

TPS: 0.0000 0.4000 0.6000

TPU: 0.0000 0.4000 0.6000

DKG: 2.2 1.0 1.0

VUR: 1.2000 0.8000 0.8000

DKG: 1.8 2.2 2.2

VUR: 0.6000 0.6000 0.6000

DKG: 1.8 1.8 1.8

VUR: 0.2000 0.2000 0.2000

DKG: 1.4 1.4 2.2

TER: 0 0.00 40.00 (-0.30717,-0.00694) 9.4405

TER: -1 0.00 6.19 (-0.18452,-0.39761) 24.9363

TER: -2 180.00 25.29 (-0.02421,-0.15947) 3.0706

TER: -3 180.00 74.20 ( 0.30086,-0.11268) 3.6690

TET: 0 0.00 153.89 ( 0.24597,-0.12922) 13.2167

TET: 1 0.00 126.25 (-0.30324,-0.18388) 14.1805

TET: -1 0.00 175.77 ( 0.07646, 0.08400) 2.4531

TET: -2 180.00 162.99 ( 0.18569, 0.16248) 11.1001

TET: -3 180.00 138.79 (-0.26155, 0.23794) 17.9334

GTE: 41.1163 58.8837

EPR: 0 0.00 40.00 ( 0.00017,-0.11129) 1.2385

EPR: -1 0.00 6.19 ( 0.20663, 0.07613) 6.2934

EPR: -2 180.00 25.29 (-0.11247, 0.20919) 6.6580

EPR: -3 180.00 74.20 (-0.45443, 0.22532) 9.1451

EPT: 0 0.00 153.89 (-0.11574, 0.36501) 25.1039

EPT: 1 0.00 126.25 ( 0.21858,-0.09536) 6.4121

EPT: -1 0.00 175.77 (-0.20688,-0.11076) 10.4705

EPT: -2 180.00 162.99 ( 0.08097,-0.08976) 2.6642

EPT: -3 180.00 138.79 (-0.35230,-0.31476) 32.0142

GTM: 23.3351 76.6649

REJ: 0 0.00 40.00|(-0.06176,-0.00140) 0.3817|( 0.00017,-0.10902) 1.1884| 1.5701

REJ: -1 0.00 6.19|(-0.03710,-0.07995) 1.0081|( 0.20241, 0.07458) 6.0390| 7.0471

REJ: -2 180.00 25.29|(-0.00487,-0.03206) 0.1241|(-0.11017, 0.20492) 6.3888| 6.5130

REJ: -3 180.00 74.20|( 0.06049,-0.02266) 0.1483|(-0.44515, 0.22072) 8.7754| 8.9237

TRJ: 0 0.00 153.89|( 0.04946,-0.02598) 0.5343|(-0.11338, 0.35756) 24.0890| 24.6233

TRJ: 1 0.00 126.25|(-0.06097,-0.03697) 0.5733|( 0.21412,-0.09341) 6.1529| 6.7262

TRJ: -1 0.00 175.77|( 0.01537, 0.01689) 0.0992|(-0.20265,-0.10850) 10.0472| 10.1464

TRJ: -2 180.00 162.99|( 0.03734, 0.03267) 0.4488|( 0.07932,-0.08793) 2.5565| 3.0053

TRJ: -3 180.00 138.79|(-0.05259, 0.04784) 0.7250|(-0.34511,-0.30833) 30.7199| 31.4449

GEM: 1.6623 22.3916 24.0539 | 2.3806 73.5654 75.9460

DCT: beendet am 22.Aug 2003 um 13:26:10, Rehenzeit: 0.32 se
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2.5. Weitere Auswertungen der ermittelten L

�

osungen

Wenn zur Bestimmung der EÆzienzen die Programme dirpar oder diriter benutzt wer-

den, k

�

onnen neben der Berehnung der EÆzienzen und Rayleigh{KoeÆzienten weitere

Auswertungen der berehneten elektromagnetishen Felder vorgenommen werden. Das

betri�t die zahlenm

�

a�ige Ausgabe von Werten der x

3

{Komponenten der Felder

~

E und

~

B, des Poynting{Vektors sowie die graphishe Ausgabe vershiedener abgeleiteter Gr

�

o�en

mittels \gnuplot" oder dem auf OpenGL basierten Programms \gltools" vom WIAS Ber-

lin. Der Hinweis (k) in der nahfolgenden Tabelle bedeutet, dass die entsprehende Aus-

wertung auh f

�

ur die konishe Di�raktion implementiert ist, wobei die Darstellung in der

Ebene (x

1

; x

2

; 0) erfolgt.

Die zus

�

atzlihe Auswertung erfolgt, wenn in der Eingabezeile

Auswertung des Feldes | N

ein ganzzahliger Parameter N gesetzt wird, der folgende Bedeutung hat:

0: es passiert nihts

1: Ausgabe der komplexen Feldwerte in den Knotenpunkten der

Diskretisierung in die Files Efield.dat bzw. Hfield.dat (k)

2: Ausgabe der komplexen Feldwerte in den Knotenpunkten durh gnuplot (k)

3: Ausgabe des reellen Poynting-Verktors in den Knotenpunkten der

Diskretisierung in die Files Efield.dat bzw. Hfield.dat

x_1 und x_2 Koordinate sowie Laenge

4: Grafishe Ausgabe dieses Vektors durh Gnuplot

5: 3d-Ausgabe der Energiestromdihte

(Realteil der y-Projektion des Poynting-Verktors) ueber Gitter (k)

6: 3d-Ausgabe der Energiedihte (|E|, |H|) ueber Gitter

7: 3d-Ausgabe der Intensitaet und der Phase ueber Gitter

8: animierte 3d-Ausgabe des Realteil des Feldes ueber Gitter

11: Ausgabe der komplexen Feldwerte ober- bzw. unterhalb des Gitters

in die Files Efield.dat bzw. Hfield.dat (k)

dazu muessen jeweils 2 y-Koordinaten sowie die Zahl der

Unterteilungen angegeben werden

12: Grafishe Ausgabe dieser Werte durh Gnuplot (k)

13: Ausgabe der komplexen Werte der Energiestromdihte

(y-Projektion des Poynting-Verktors) ober- bzw. unterhalb des Gitters

in die Files Efield.dat bzw. Hfield.dat

dazu muessen jeweils 2 y-Koordinaten sowie die Zahl der

Unterteilungen angegeben werden

14: Grafishe Ausgabe dieser Werte durh Gnuplot

15: Ausgabe der x- und y-Komponente des reellen Poynting-Verktors

ober- bzw. unterhalb des Gitters in die Files Efield.dat bzw. Hfield.dat

dazu muessen jeweils 2 y-Koordinaten sowie die Zahl der

Unterteilungen angegeben werden

16: Grafishe Ausgabe dieser Werte durh Gnuplot

17: 3d-Ausgabe der Energiestromdihte ober- bzw. unterhalb des Gitters

18: 3d-Ausgabe der Intensit"at (Quadrat des Feldwertes)

ober- bzw. unterhalb des Gitters

19: animierte 3d-Ausgabe des Realteils des Feldes

ober- bzw. unterhalb des Gitters

21: Ausgabe der komplexen Feldwerte in der Zwishenshiht

in die Files Efield.dat bzw. Hfield.dat (k)

dazu muessen jeweils 2 y-Koordinaten sowie die Zahl der

Unterteilungen angegeben werden
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22: Grafishe Ausgabe dieser Werte durh Gnuplot (k)

23: Ausgabe der komplexen Werte der Energiestromdihte

(y-Projektion des Poynting-Verktors)

in der Zwishenshiht in die Files Efield.dat bzw. Hfield.dat

dazu muessen jeweils 2 y-Koordinaten sowie die Zahl der

Unterteilungen angegeben werden

24: Grafishe Ausgabe dieser Werte durh Gnuplot

25: Ausgabe der x- und y-Komponente des reellen Poynting-Verktors

in der Zwishenshiht in die Files Efield.dat bzw. Hfield.dat

dazu muessen jeweils 2 y-Koordinaten sowie die Zahl der

Unterteilungen angegeben werden

26: Grafishe Ausgabe dieser Werte durh Gnuplot

27: 3d-Ausgabe der Energiestromdihte in der Zwishenshiht

28: 3d-Ausgabe der Intensit"at in der Zwishenshiht

29: animierte 3d-Ausgabe des Realteils des Feldes in der Zwishenshiht
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3. Optimaler Entwurf bei fester Wellenl

�

ange und Einfallswinkel

Die Programme zur Optimierung sollen Gitterformen bestimmen, die vorgegebene Fern-

feldmuster liefern. Bisher wird nur der Fall bin

�

arer Strukturen in Shihtsystemen und

die klassishe Di�raktion behandelt, d.h. die einfallende Welle liegt in der (x

1

; x

2

){Ebene.

Die Bestimmung der beugenden Struktur aus dem Fernfeld geh

�

ort zu den so genannten

inversen Problemen, deren theoretishe und praktishe Untersuhung viele o�ene Fragen

aufwirft. So ist zum Beispiel niht bekannt, ob jedes physikalish denkbare Fernfeld von

einem Beugungsgitter generiert werden kann, ebenso sind Fragen der Eindeutigkeit und

Stabilit

�

at der L

�

osung nur f

�

ur Spezialf

�

alle untersuht.

In der Regel ist es deshalb niht m

�

oglih, in der Klasse der bin

�

aren Gitter eine Struktur

zu bestimmen, die eine einfallendeWelle in ein gew

�

unshtes Fernfeld beugt. Die Program-

me versuhen deshalb, in einer bestimmten Geometrieklasse eine Struktur zu bestimmen,

die das Fernfeld m

�

oglihst gut approximiert. Ein Beispiel ist shematish in Abb. 6 ange-

geben, wobei eine optimale Gittergeometrie gesuht wird mit 8 vershiedenen Materialien

pro Periode und 3 dar

�

uber{ und 2 darunterliegenden Shihten. Mit fest vorgegebener

Gitterperiode und vorgeshriebenen Materialien soll ein gew

�

unshtes Di�raktionsmuster

angen

�

ahert werden, wobei die Lage einzelner oder aller Gitterpunkte, die Gesamth

�

ohe der

inhomogenen Struktur, die Teilh

�

ohen und die Shihtdiken variieren k

�

onnen. Dabei kann

die Optimierung f

�

ur einfallende ebene Wellen sowohl mit �xierter L

�

ange und Einfalls-

winkel als auh aus einem Bereih von Wellenl

�

angen oder Einfallswinkeln durhgef

�

uhrt

werden.

j

H

h j

t

Abb. 6. Beispiel f

�

ur Geometrieklasse bei Optimierung

In diesem Abshnitt werden die Eingabe�les und die Ausgabe der Programme optpro,

optpar und optiter beshrieben, die das Optimierungsproblem mit fest vorgegebener

Wellenl

�

ange und Einfallswinkel der Beleuhtung behandeln. Entsprehend dem gew

�

unsh-

ten Di�raktionsmuster werden Zielfunktionale aufgestellt, deren lokale Minima mittels
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gradientenbasierter Optimierungsverfahren bestimmt werden; die entsprehenden L

�

osun-

gen werden hier als optimale Gitter bezeihnet. Die Zielfunktionale besitzen in der Regel

allerdings eine Vielzahl lokaler Minima, so dass die Bestimmung eines wirklih optimalen

Gitters nur durh mehrmaliges Durhrehnen des Optimierungszyklus mit untershiedli-

hen Startgittern m

�

oglih ist.

Als Optimierungsziele sind implementiert

- Maximierung und Minimierung von Reexions- bzw. TransmissionseÆzienzen be-

stimmter Ordnungen

- Annahme vorgegebener Werte durh Reexions- bzw. TransmissionseÆzienzen be-

stimmter Ordnungen

- Annahme einer vorgegebenen Phasenvershiebung in einer Ordnung zwishen den

TE{ und TM{Anteilen bei Reexion oder Transmission

- Maximierung und Minimierung der reektierten oder transmittiertenGesamtenergie

- Annahme vorgegebener Werte durh die reektierte oder transmittierte Gesamt-

energie

Dabei ist die Polarisation der einfallenden Welle beliebig einstellbar, in vielen F

�

allen ist

neben der Optimierung der EÆzienz von Ordnungen auh die Optimierung der EÆzienz

der TE{ und TM{polarisierten Anteile m

�

oglih.

Im n

�

ahsten Kapitel werden Programme beshrieben, mit denen das Optimierungs-

problem

�

uber einem Wellenl

�

angen{ oder Einfallswinkelbereihs behandelt werden kann.

Dabei wird ein optimales Gitter gesuht, dass ein gew

�

unshtes Di�raktionsmuster oder

bestimmte EÆzienzverl

�

aufe

�

uber diesem Bereih ann

�

ahert.

Die Suhe nah Minima der Zielfunktionen erfolgt durh Optimierungsverfahren, die

auf der Auswertung der Ableitungen dieser Funktionen nah den Geometrieparametern

basieren. Es sind 2 Verfahren implementiert: Beim ersten wird die Suhrihtung durh

konjugierte Gradienten bestimmt,w

�

ahrend das zweite auf der so genannten Inneren Punkt

Methode basiert, die zur Bestimmung der Suhrihtung zus

�

atzlih Approximationen der

Hessematrix benutzt.

Zur L

�

osung der diskretisierten Helmholtz{ und der dualen Gleihungen zur Berehnung

der Gradienten sind die gleihen L

�

osungsverfahren f

�

ur lineare Systeme wie beim direkten

Problem implementiert, worauf der zweite Teil des Namens der Programme hindeutet.

Bei ausreihendem Hauptspeiher sind auh hier die auf PARDISO basierten Program-

me vorzuziehen, bei geringer Variation der Brehungsindizes der Gittermaterialien kann

das Programm optiter auf der Basis des Iterationsverfahrens Rehenzeiteinsparungen lie-

fern. Wie bereits erw

�

ahnt wurde, gibt es in der Regel mehrere lokale Minima der Zielfunk-

tionale. Da das Iterationsverfahren die linearen Gleihungen mit einem relativen Fehler

von 10

�6

l

�

ost, ist es durhaus m

�

oglih, dass selbst bei gleihen Startwerten und Algorith-

men Iterations- und direkte Verfahren vershiedene optimale Strukturen liefern.
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3.1. Beshreibung des Eingabe{Files

3.1.1 Beispiel

============================================================================

Dateneingabe fu"r optimales Design-Problem bei Gittern mit Shihtsystemen

----------------------------------------------------------------------------

Ausgabe-File, Ausgabetyp | stair.erg 1

pol \ TE \ TM , level | 45 2

----------------------------------------------------------------------------

Periode:per Gitterh"ohe:h | 1.2 1.2

m (x-Diskr), ng (Gitter) | 40 40

lambda (Vn) (von bis step) | .876 .876 0

theta (Vn) (von bis step) | v1 21.41

Temperatur | 20.

----------------------------------------------------------------------------

Shihten und Materialien

----------------------------------------------------------------------------

k_+, k_- (Super- , Substrat) | 1.0 Ag

Shihtzahl oben unten | 0 1

obere Shihtdiken (sdo) |

ko_j, (j=1,nzo) |

untere Shihtdiken (sdu) | 1.

ku_j, (j=1,nzu) | Si2.0

----------------------------------------------------------------------------

Gitterstruktur und Materialien

----------------------------------------------------------------------------

Anz. Gitterpunkte,Unterteil | 4 2

skal. x-Koordinaten x_i | .0 .25 .5 .75

H"ohen in Unterteilung n_i | 10 10 20 30

kg_j, (j=1,3,5..nzgi) oben | Air Air Air Air

kg_j, (j=2,4,6..nzgi) unten | Air Si2.0 Si2.0 Si2.0

----------------------------------------------------------------------------

Eingabeauswertung (j/n) |

----------------------------------------------------------------------------

Optimierungsteil

----------------------------------------------------------------------------

Funk.-Nr., Methode, Abstieg | 1 1 .15

zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. | 1 0

----------------------------------------------------------------------------

Reflextionsordnungen | -1

Wert_r | 1.

Transmissionsordnungen |

Wert_t |

----------------------------------------------------------------------------

zu optimierende Parameter

----------------------------------------------------------------------------

H"ohe in Untert., Breiten | 3 0

Nummer H"ohen, gesamt:0, | 2 3 4

Gleihheit von Teilrehteken|

Nummer Gitterpunkt |

obere Shihten (Periode) |

Nummer obere Shihten, |

untere Shihten (Periode) | 1 0

Nummer untere Shihten | 1

----------------------------------------------------------------------------

tehnologishe Restriktionen ( in Mikrometer)

----------------------------------------------------------------------------

min. und max. Gesamth"ohe |

minimale Teilh"ohen | .03

minimale Breiten (skaliert) |

min. und max. Shihtdiken | .05 20.

============================================================================

3.1.2 Geometrie{Eingabe

Im Eingabe{File werden die Geometrie des Startgitters f

�

ur den Optimierungsprozess und

die Optimierungsziele beshrieben, wobei die Eingabekonventionen und viele Eingabe-
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zeilen denen f

�

ur die L

�

osung des direkten Problems entsprehen.

Ausgabe-File, Ausgabetyp | stair.erg 1

pol \ TE \ TM , level | 45 2

Die Angabe eines Namens des Ergebnis�les ist optional. Wenn kein Name angegeben wird,

wird er wieder aus dem Namen des Eingabe�les gebildet nah der Regel basename.erg.

Das Ergebnis�le enth

�

alt die ermittelten optimalen Gitterformen, au�erdem wird ein Hilfs-

�le geshrieben, in dem die Ergebnisse aller Suhshritte enthalten sind. Es wird unter

dem Namen opt<Name Ausgabe-File> abgelegt. Soll das Ergebnis�le in einem anderen

Verzeihnis angelegt werden, z. B. durh die Angabe ../results/stair.erg, dann ist

das Hilfs�le entsprehend ../results/optstair.erg.

Der Ausgabetyp kann 1, 2 oder 3 sein und entspriht der Ausgabe beim direkten Pro-

blem und klassisher Di�raktion (siehe Abshnitt 2.4.3).

Ebenso ist die Angabe der Polarisation TE \ TM oder des Winkels pol, den die Projek-

tion des einfallenden elektrishen Feldes in der (x

1

; x

3

){Ebene (E

i

1

; E

i

3

) mit der x

1

{Ahse

bildet, analog zur Eingabe bei der direkten in-plane Di�raktion. Konishe Di�raktion

(� 6= 0) kann bisher noh niht untersuht werden.

Der Parameter level gibt an, f

�

ur wieviele Diskretisierungsstufen die Optimierung

durhgef

�

uhrt wird. Bei level> 1 wird das in der vorigen Stufe ermittelte optimale Gitter

als Startgitter f

�

ur eine neue Suhe mit doppelt feiner Unterteilung bei der Finite{Element{

Methode gew

�

ahlt. Somit bedeutet level = j hier die kleinste Shrittweite 2

1�j

h, im Ge-

gensatz dazu bedeutet beim direkten Problem diese Angabe, dass die kleinste Shrittweite

nur h=j betr

�

agt.

Wie bei der Eingabe zur direkten Berehnung von EÆzienzen wird durh

Periode:per Gitterhoehe:h | 1.2 1.2

m (x-Diskr), ng (Gitter) | 40 40

die Ausdehnung und Diskretisierung des Startgitters f

�

ur die Optimierung festgelegt. Die

Gitterperiode betr

�

agt hier per= 1:2�m, die f

�

ur die Diskretisierung in m= 40 Teilintervalle

unterteilt wird. Die Streke von x

2

= 0 bis Gitterhoehe betr

�

agt h = 1:2�m, die ebenfalls

in ng = 40 Teilintervalle unterteilt wird. Somit wird die Gr

�

o�e der Unterteilungsrehteke

f

�

ur die Diskretisierung der Gleihungen mit (h

1

; h

2

) mit h

1

= per=m, h

2

= h=ng festgelegt,

und die weiteren Rehnungen innerhalb des Optimierungszyklus werden mit dieser Dis-

kretisierung durhgef

�

uhrt. Da die Grenzen zwishen untershiedlihen Materialien immer

auf dem durh die Diskretisierung gegebenem Rehteknetz liegen m

�

ussen, sind w

�

ahrend

der Optimierung nur Geometrievariationen der inhomogenen Struktur, wie Ver

�

anderun-

gen von Gitterpunkten oder Teilh

�

ohen, auf diesem Rehteknetz m

�

oglih. Nahdem der

Algorithmus eine optimale Struktur bestimmt hat und level > 1 ist, wird diese Struktur

als Startgitter f

�

ur eine neue Suhe mit doppelt feiner Unterteilung benutzt.

Bei der Eingabe von Wellenl

�

ange lambda und Einfallswinkel theta gelten dieselben

Konventionen wie beim direkten Problem,

lambda (Vn) (von bis step) | .876 .876 0

theta (Vn) (von bis step) | v1 21.41

Temperatur | 20.

allerdings ist nur Beleuhtung der Struktur von oben implementiert. Im gegebenen Bei-

spiel entspriht der Einfallswinkel Littrow{Montage, die Ordnung -1 wird in Rihtung der

einfallenden Welle zur

�

ukreektiert.
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Es ist zu beahten, dass im Fall der Eingabe von mehreren Wellenl

�

angen bzw. Ein-

fallswinkeln die Programme die optimale Gittergeometrie f

�

ur die jeweils festen Werte

bestimmen, sih also die ermittelten optimalen Strukturen in der Regel mit Wellenl

�

ange

bzw. Einfallswinkel

�

andern. Zur Bestimmung eines f

�

ur einen ganzen Bereih von Wel-

lenl

�

angen oder Einfallswinkeln optimalen Gitters dienen die Programme dom . . . , die

in Kapitel 4 beshrieben werden. Bei der Temperaturangabe gelten die beim direkten

Problem gemahten Ausf

�

uhrungen.

Die Eingabe von Shihten und Materialien ist analog zur Eingabe beim direkten

Problem.

Die Eingabe der Daten der inhomogenen Gitterstruktur nah

----------------------------------------------------------------------------

Gitterstruktur und Materialien

----------------------------------------------------------------------------

weiht von der Eingabe beim direkten Problem ab. Bisher ist es nur m

�

oglih, die Geo-

metrie von Gittern zu optimieren, die aus in x

1

{Rihtung aufeinanderfolgenden beliebig

vielen Rehteken gleiher H

�

ohe bestehen, die in vertikaler Rihtung nur in khgi � 2 Teil-

rehteke unterteilt sein k

�

onnen. Die Anzahl nzg der Rehteke stimmt mit der Anzahl

der Gitterpunkte

�

uberein, die beiden Parameter nzg und khgi werden in der ersten Zeile

von

Anz. Gitterpunkte, Unterteil | 4 2

skal. x-Koordinaten x_i | .0 .25 .5 .75

Hoehen in Unterteilung n_i | 10 10 20 30

eingegeben. Danah folgen die auf die Gitterperiode skalierten x

1

{Koordinaten der Git-

terpunkte. Der Punkt x

1

= 0:0 ist immer ein Gitterpunkt, der angegeben werde muss!

Im Fall khgi = 2 wird in der dritten Zeile die vertikalen Unterteilung der Rehteke zwi-

shen den Gitterpunkten angegeben, wobei die ganzzahligen Werte n

i

wieder die H

�

ohe

der vertikalen Unterteilung des jeweiligen Rehteks angeben.

Da im Gegensatz zur L

�

osung des direkten Problems hier nur die Startgeometrie f

�

ur die

Optimierung eingegeben wird, gibt es allerdings eine Besonderheit. Ist n

i

> 0 und wird

durh die Angabe der Optimierungsparameter (siehe unten) festgelegt, dass sih die H

�

ohe

der vertikalen Unterteilung niht

�

andern soll, dann bleibt die H

�

ohe des unteren Rehteks

unver

�

andert bei n

i

�h

2

. Soll dagegen die H

�

ohe des oberen Rehteks bei n

i

�h

2

festgehalten

werden, ist hier die negative Zahl �n

i

einzugeben.

Im Fall khgi = 1 wird die dritte Zeile niht ausgewertet, muss aber vorhanden sein.

Danah wird analog zur Eingabe beim direkten Problem durh

kg_j, (j=1,3,5..nzgi) oben | Air Air Air Air

kg_j, (j=2,4,6..nzgi) unten | Air Si2.0 Si2.0 Si2.0

die optishen Indizes der erw

�

ahnten Teilrehteke angegeben. Auh hier ist bei khgi = 1

die zweite Zeile ohne Bedeutung, muss aber im Eingabe{File vorhanden sein.
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3.1.3 Beshreibung des Optimierungsteils

Funk.-Nr., Methode, Abstieg | 1 1 .15

Die am Anfang beshriebenen Optimierungsziele werden durh Angabe einer gewissen

Funktionalnummer ausgew

�

ahlt. Funk.-Nr. 0 bedeutet, dass f

�

ur das spezi�zierte Gitter die

EÆzienzen berehnet werden sollen, also keine Optimierung statt�ndet.

Zur Bestimmung optimaler Gitter im Falle fester Wellenl

�

ange und Einfallswinkel sind

9 vershiedene Zielfunktionale implementiert, die einzelne Optimierungsziele realisieren.

Lokale Minima dieser Funktionale, die durh optimale Gitter angenommen werden,

k

�

onnen entweder durh ein Abstiegsverfahren mit adaptiver Shrittweitensteuerung auf

der Basis von konjugierten Gradienten und Simplexmethode (1) oder durh eine Innere

Punktmethode (2) bestimmt werden.

Neben der Wahl des Startgitters und der tehnologishe Restriktionen (s. Ab-

shnitt 3.1.6), die wesentlih die konkrete Form des ermittelten optimalen Gitters bestim-

men, ist Abstieg der einzige von au�en einstellbare Parameter des Optimierungsalgorith-

mus. Dieser Parameter Abstieg bestimmt, wann ein in einem Iterationsshritt erzielter

Abstieg ausreihend ist f

�

ur die Akzeptanz eines neuen Minimumwertes. Der Di�erenzen-

quotient von Funktionalwerten zu Shrittweite muss kleiner als der Wert von - Abstieg

sein. Bei Abstieg = 0:0 wird also jeder Wert akzeptiert, sobald er kleiner als das bisher

ermittelte Minimum ist. Bei numerishen Tests haben sih die Werte 0:1 � Abstieg� 0:2

f

�

ur Methode 1 und 0:05 � Abstieg � 0:15 f

�

ur Methode 2 als g

�

unstig erwiesen.

Bevor die vershiedenen Funktionale beshrieben werden, erinnern wir an einige Be-

zeihnungen. Wie im Abshnitt 2.4 beshrieben, bestimmen die Rayleigh{KoeÆzienten

p

�

j

:= (

~

A

�

j

)

3

; q

�

j

:= (

~

B

�

j

)

3

=

r

�

�

0

(

~

C

�

j

)

3

des elektrishen und des Magnetfelds wesentlih das Di�raktionsmuster von Beugungs-

gittern. Die Reexions{ bzw. TransmissionseÆzienzen der TE{ bzw. TM{Anteile sowie

GesamteÆzienzen der entsprehenden Ordnung werden berehnet mit den Formeln

e

�

j;TE

=

�

�

j

�

n

+

(p

�

j

)

2

; e

�

j;TM

=

�

�

j

�

n

+

n

2

�

(q

�

j

)

2

; e

�

j

= e

�

j;TE

+ e

�

j;TM

:

Diese Gr

�

o�en bestimmen die vershiedenen Zielfunktionale.

In der Zeile

zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. | 1 0

wird die Anzahl der zu optimierenden Ordnungen in Reexion und Transmission angege-

ben. Die nahfolgende 4 Eingabezeilen

Reflextionsordnungen | -1

Wert_r | 1.

Transmissionsordnungen |

Wert_t |

bestimmen die Parameter der Funktionale.
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3.1.4 Funktionale

Funktional Nr. 1:

Die EÆzienzen bestimmter Ordnungen fjg sollen vorgegebene Zahlen Wert

�

(j) anneh-

men. Hier ist Wert

�

(j) das Verh

�

altnis von Energie der Ordnung zur Energie des einfal-

lenden Lihts, also nur 0 �Wert

�

(j) � 1 sinnvoll.

Entsprehend zu der in zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. genannten Anzahl der zu op-

timierenden reektierten bzw. transmittierten Ordnungen, sind in Reflexionsordnungen

und Transmissionsordnungen die Nummern j der Ordnungen und darunter die dazu-

geh

�

origen Zahlen Wert

�

(j) anzugeben.

Ist Wert

�

(j) > 1 wird Wert

�

(j) = 1 gesetzt, Wert

�

(j) < 0 wird zu Wert

�

(j) = 0.

Das zu minimierende Funktional ist

J

1

=

X

(e

+

j

�Wert

r

(j))

2

+

X

(e

�

j

�Wert

t

(j))

2

wobei

�

uber die festgelegten Reexions{ und Transmissionsordnungen summiert wird.

Im Beispiel soll folglih eine optimale Gittergeometrie in Littrow{Montage gesuht wer-

den, wo die Energie der in Rihtung der einfallenden Welle reektierten Ordnung maxi-

miert werden soll.

Funktional Nr. 2:

Die EÆzienzen bestimmter Ordnungen fjg sollen maximiert oder minimiert werden.

Die Anzahl der zu optimierenden reektierten bzw. transmittierten Ordnungen wird in

zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. festgelegt. Danah sind jeweils in Reflexionsordnungen

und Transmissionsordnungen die Nummern j der Ordnungen anzugeben. In diesem Fall

sind die Zahlen Wert

�

(j) KoeÆzienten des zu minimierenden Funktionals

J

2

= �

�

X

Wert

r

(j) � e

+

j

+

X

Wert

t

(j) � e

�

j

�

;

so dassWert

�

(j) > 0 der Maximierung undWert

�

(j) < 0 der Minimierung der EÆzienzen

e

+

j

oder e

�

j

entspriht.

Ist Wert

�

(j) = 0, so wird Wert

�

(j) = �1 gesetzt.

Das im Beispiel eingetragene Optimierungsziel ist somit bei Funk-Nr. 1 und 2 identish:

Maximierung der EÆzienz der -1. Reexionsordnung. Allerdings k

�

onnen die ermittelten

optimalen Gitter durhaus vershieden sein, da untershiedlihe Funktionale minimiert

werden.

Funktional Nr. 3:

Hier wird angestrebt, f

�

ur eine feste Ordnung j entweder in Reexion oder Transmis-

sion maximale EÆzienz und eine vorgegebene Phasendi�erenz zwishen den Rayleigh{

KoeÆzienten des TE{ und TM{Anteils zu erreihen.

Ist in der Zeile zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. die erste Zahl gr

�

o�er als 0, so wird das

Funktional

J

3

= Wert

r

(2) �

�

1 � e

+

j

�

+Wert

r

(3) �

�

�

p

+

j

� e

i�

� q

+

j

�

�

2

mit � = Wert

r

(1)��=180 minimiert, wobeiWert

r

(1) die in Grad anzugebende gew

�

unshte

Phasendi�erenz zwishen p

+

j

und q

+

j

ist. Es m

�

ussen also 3 reelle Zahlen in der Eingabezeile
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Wert_r angegeben werden, als erste die gew

�

unshte Phasendi�erenz in Grad, danah zwei

nihtnegative KoeÆzienten des Funktionals.

Ist in der Zeile zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. die erste Zahl gleih 0, dann wird ent-

sprehend das Funktional

J

3

= Wert

t

(2) �

�

1 � e

�

j

�

+Wert

t

(3) �

�

�

p

�

j

� e

i�

� q

�

j

�

�

2

mit � = Wert

t

(1) � �=180 minimiert.

Funktional Nr. 4:

Die EÆzienzen der TE{ und TM{Anteile bestimmter Moden fjg sollen vorgegebene

Werte annehmen. Die Anzahl der zu optimierenden reektierten bzw. transmittierten

Ordnungen wird in zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. festgelegt. Danah sind jeweils in

Reflexionsordnungen und Transmissionsordnungen die Nummern j der Ordnungen

einzulesen. Da die vorgegebenen Werte f

�

ur TE und TM Polarisation untershiedlih sein

k

�

onnen, m

�

ussen demzufolge bei n zu optimierenden Ordnungen jeweils 2n Werte angege-

ben werden. Nah Vereinbarung bestimmtWert

�

(2j�1) die TE{EÆzienz und Wert

�

(2j)

die TM{EÆzienz, wobei diese Werte skaliert zur TE{ bzw. TM{EÆzienz der einfallenden

Welle sind. Sie betragen (siehe 2.4.3)

p = e

i

TE

=

sin

2

 os

2

�

n

+

(sin

2

 os

2

� + os

2

 )

; q = e

i

TM

=

os

2

 

n

+

(sin

2

 os

2

� + os

2

 )

:

Das zu minimierende Funktional ist somit

J

4

=

X

�

�

e

+

j;TE

� p �Wert

r

(2j � 1)

�

2

+

�

e

+

j;TM

� q �Wert

r

(2j)

�

2

�

+

X

�

�

e

�

j;TE

� p �Wert

t

(2j � 1)

�

2

+

�

e

�

j;TM

� q �Wert

t

(2j)

�

2

�

:

F

�

ur Wert

�

(j) > 1 wird Wert

�

(j) = 1 und f

�

ur Wert

�

(j) < 0 wird Wert

�

(j) = 0 gesetzt.

Funktional Nr. 5:

Dieses Funktional erweitert Funktional Nr. 2 so, dass TE{ und TM{EÆzienzen bestimmter

Ordnungen getrennt voneinander maximiert oder minimiert werden k

�

onnen. Die Einga-

bekonventionen sind analog zu den Funktionalen Nr. 2 und Nr. 4. Es wird die folgende

Funktion minimiert:

J

5

= �

�

X

�

Wert

r

(2j � 1) � e

+

j;TE

+Wert

r

(2j) � e

+

j;TM

�

+

X

�

Wert

t

(2j � 1) � e

�

j;TE

+Wert

t

(2j) � e

�

j;TM

�

�

Bei den Funktionalen Nr. 1 { 5 ist zu beahten, dass das Programm nur bez

�

uglih der

eingelesenen Ordnungen optimiert, die existieren. Am Anfang wird das Auftreten dieser

Ordnungen gepr

�

uft und es erfolgt ein entsprehender Bildshirmausdruk. Deshalb ist es

ratsam, die Input{Daten mit einem \j" nah dem j in der Eingabezeile

Eingabeauswertung (j/n) |
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zu veri�zieren. Dann wird nah der Auswertung der gelesenen Daten das Programm ge-

stoppt. Anderenfalls f

�

uhrt das Programm die Optimierung bez

�

uglih der verbleibenden

Ordnungen durh. Ist keine der angegebenen Ordnungen vorhanden, verh

�

alt sih das Pro-

gramm wie bei Funk.-Nr. 0.

Bei den Funktionalen Nr. 6 { 9 wird die reektierten oder transmittiertenGesamtenergie

optimiert. Hierbei ist zu beahten, dass das Programm aus numerishenGr

�

unden h

�

ohsten

m Ordnungen berehnet, d.h. alle auftretenden Ordnungen j mit jjj � m=2, wobei m in

der Eingabezeile f

�

ur die Unterteilung der Gitterstruktur

m (x-Diskr), ng (Gitter) | 40 40

bestimmt wird. Am Programmanfang werden alle auftretenden Ordnungen, die in die

Optimierung eingehen, aufgelistet. Mit einem \j" in der Eingabezeile Eingabeauswertung

k

�

onnen u.a. diese Daten gepr

�

uft werden.

Funktional Nr. 6:

Hier wird angestrebt, dass die reektierte oder transmittierte Gesamtenergie vorgegebene

Werte annimmt.

Ist in der Zeile zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. die erste Zahl gr

�

o�er als 0 und die

zweite gleih 0 wird das Funktional

J

6

=

�

Wert

r

(1)�

X

e

+

j

�

2

minimiert, wobei

�

uber alle auftretenden Reexionsordnungen summiert wird.

Ist in der Zeile zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. die erste Zahl gleih 0 und die zweite

Zahl gr

�

o�er als 0 wird das Funktional

J

6

=

�

Wert

t

(1)�

X

e

�

j

�

2

minimiert, wobei

�

uber alle auftretenden Transmissionsordnungen summiert wird. Sind in

der Zeile zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. beide Zahlen positiv, wird nat

�

urlih die Summe

beider Funktionen minimiert.

Funktional Nr. 7:

Dieses Funktional untersheidet sih von Funktional Nr. 6 nur dadurh, dass die zu mini-

mierende Funktion die Gestalt

J

7

=

�

�

�

Wert

r

(1)�

X

e

+

j

�

�

�

+

�

�

�

Wert

t

(1)�

X

e

�

j

�

�

�

besitzt.

Funktional Nr. 8:

Hier wird angestrebt, dass die reektierten oder transmittierten Gesamtenergien der TE{

und TM{Anteile getrennt vorgegebene Werte annehmen.

Ist in der Zeile zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. die erste Zahl gr

�

o�er als 0 wird das

Funktional

J

8

=

�

p �Wert

r

(1)�

X

e

+

j;TE

�

2

+

�

q �Wert

r

(2) �

X

e

+

j;TM

�

2
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minimiert, wobei

�

uber alle auftretenden Reexionsordnungen summiert wird. Die Para-

meter p und q besitzen die gleihe Bedeutung wie bei Funktional 4.

Ist in der Zeile zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. die zweite Zahl gr

�

o�er als 0 wird das

Funktional

J

8

=

�

p �Wert

t

(1)�

X

e

�

j;TE

�

2

+

�

q �Wert

t

(2)�

X

e

�

j;TM

�

2

minimiert, wobei

�

uber alle auftretenden Transmissionsordnungen summiert wird. Sind in

der Zeile zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. beide Zahlen positiv, wird die Summe beider

Funktionen minimiert.

Funktional Nr. 9:

Dieses Funktional untersheidet sih von Funktional Nr. 8 nur dadurh, dass die zu mini-

mierende Funktion die folgende Gestalt besitzt:

J

9

=

�

�

�

p �Wert

r

(1) �

X

e

+

j;TE

�

�

�

+

�

�

�

q �Wert

r

(2)�

X

e

+

j;TM

�

�

�

+

�

�

�

p �Wert

t

(1) �

X

e

�

j;TE

�

�

�

+

�

�

�

q �Wert

t

(2)�

X

e

�

j;TM

�

�

�

Es ist zu beahten, dass die bei den Funktionalen 1 bis 5 zu spezi�zierenden Reexions{

bzw. Transmissionsmoden m

�

ogliherweise niht f

�

ur angegebene Wellenl

�

angen oder Ein-

fallswinkel existieren. Dann wird keine Optimierung durhgef

�

uhrt, und das Programm

geht entweder zum n

�

ahsten Parameter

�

uber oder stoppt.

3.1.5 Eingabe der zu optimierenden Gitterparameter

Da ein optimales Gitter in der durh die Geometriebeshreibung festgelegten Klasse

bin

�

arer Gitter mit fester Anzahl von Gitterpunkten mit einer bestimmten Zahl von Shih-

ten und vorgeshriebener Materialzusammensetzung gesuht werden soll, kann das Opti-

mierungsziel nur durh Variation der Lage der Gitterpunkte, der Gitterh

�

ohe, der Unter-

teilungsh

�

ohen in den Teilrehteken und der Shihtdiken erreiht werden. Die Eingabe

der jeweils zu variierenden Gitterparameter erfolgt in den 8 Zeilen

H"ohen in Untert., Gitterp. | 3 0

Nummer H"ohen, gesamt:0 | 2 3 4

Gleihheit von Teilrehteken|

Nummer Gitterpunkt |

obere Shihten (Periode) |

Nummer obere Shihten, |

untere Shihten (Periode) | 1 0

Nummer untere Shihten | 1

In der ersten Zeile wird die Anzahl der zu variierenden H

�

ohen und der Gitterpunkte

festgelegt, dort m

�

ussen zwei ganze Zahlen stehen. Die H

�

ohen umfassen die Gesamth

�

ohe

des Gitters (Angabe von 0 in der Zeile Nummer H"ohen, gesamt:0) und Teilh

�

ohen der

unterteilten in x

1

{Rihtung aufeinanderfolgenden Rehteke wenn khgi=2. Wenn solhe

Teilh

�

ohen variiert werden sollen, ist die Nummer des entsprehenden Rehteks in der

Zeile Nummer H"ohen, gesamt:0 anzugeben.
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In Gleihheit von Teilrehteken wird angegeben, welhe der Teilrehteke in der

Unterteilung gleihe H

�

ohen haben sollen. Diese Option ist nur sinnvoll bei khgi=2 und die

Nummerierung der Teilrehteke erfolgt dabei nah dem in Abb. 8 angegebenen Shema.

Dabei sind die Nummern der entsprehenden Teilrehteke verbunden durh \=" ohne

Leerzeihen einzugeben. Dabei versuht das Programm,

�

uber

�

ussige oder widerspr

�

uhlihe

Angaben zu eliminieren und das Startgitter den ermittelten Vorgaben anzupassen.

8

3

4

5

6

1

2

7

Abb. 7. Nummerierung der Teilrehteke

Wenn die Lage von Gitterpunkten ge

�

andert werden soll, dann ist deren Nummer in

die Zeile Nummer Gitterpunkt einzugeben. Zu beahten ist, dass der Gitterpunkt bei

0.0 immer festgehalten wird, er bekommt die Nummer 0 und kann dort niht angegeben

werden. Es lassen sih nur die Gitterpunkte innerhalb der Periode (0,per) ver

�

andern,

die von links die Nummern 1 bis nzg -1 haben.

Be�nden sih ober{ oder unterhalb des Gitters Shihten, dann m

�

ussen in den Zeilen

obere Shihten (Periode) bzw. untere Shihten (Periode) 2 ganze Zahlen ein-

gegeben werden. Die erste bedeutet jeweils die Anzahl der zu variierenden Shihtdiken.

Ist diese Zahl positiv, bestimmt die zweite Zahl, ob sih die Shihtdiken periodish wie-

derholen und ob diese Periodizit

�

at auh bei der Optimierung beibehalten werden soll. Ist

die Zahl positiv, werden vom Programm automatish die Shihtdiken entsprehend der

eingelesenen Diken der Shihten in der ersten Periode periodish fortgesetzt und alle

Shihten werden w

�

ahrend des Optimierungszyklus entsprehend variiert.

Auh hier ist es ratsam, die Optimierungs{Daten mit einem \j" nah dem j in der

Eingabezeile Eingabeauswertung zu veri�zieren.

Gitterperiode 1.2000

Wellenlaenge 0.8760

Einfallswinkel 21.4100

Polarisationswinkel 45.00

Zimmertemperatur

Start-Gitter:

Anzahl der Shihten unter dem Gitter 1

mit den Diken 1.0000

variieren zwishen 0.0500 und 20.0000

Brehungsindies

oberhalb des Gitters

Superstratmaterial k_+ = 1.0000

unterhalb des Gitters

1-tes Shihtmaterial Si2.0

Substratmaterial Ag

Hoehe der inhomogenen Struktur 1.2000

mit 4 transition points und den Materialien

von 0.0000 bis 0.3000

oben 0.3000 - 1.2000 1.0000

unten 0.0000 - 0.3000 1.0000
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von 0.3000 bis 0.6000

oben 0.3000 - 1.2000 1.0000

unten 0.0000 - 0.3000 Si2.0

von 0.6000 bis 0.9000

oben 0.6000 - 1.2000 1.0000

unten 0.0000 - 0.6000 Si2.0

von 0.9000 bis 1.2000

oben 0.9000 - 1.2000 1.0000

unten 0.0000 - 0.9000 Si2.0

minimale Hoehen in Unterteilung 0.0300

Zu variierende Gitterparameter:

2. Teilhoehe zwishen 0.2500 0.5000

3. Teilhoehe zwishen 0.5000 0.7500

4. Teilhoehe zwishen 0.7500 1.0000

1. untere Shiht der Dike 1.0000

Optimiert werden mit Methode des steilsten Abstiegs

Reflexions-Effektivitaeten

Ordnung -1 auf Wert 1.00 entspriht Reflexionswinkel 21.41

Abstiegsparameter 0.15000

Ende der Eingabeauswertung

Im vorliegenden Beispiel soll eine auf Silber aufgebrahte SiO

2

{Shiht so strukturiert

werden, dass ein daraus entstehendes Beugungsgitter die Energie der in Rihtung der ein-

fallenden Welle reektierten Ordnung maximiert. Daf

�

ur sind drei Furhen, deren Breite

jeweils ein Viertel der Gitterperiode von 1; 2�m betr

�

agt, in die Shiht einzubringen. Von

Interesse sind die Dike der SiO

2

{Shiht und die Tiefe der Furhen. Durh das Festhal-

ten der Gesamth

�

ohe der inhomogenen Struktur, wird die Tiefe der Furhen begrenzt. In

Abbildung 9 ist das Startgitter f

�

ur die Optimierung aus 3.1.1 dargestellt.

Abb. 8. Startgitter der Optimierung

Abbildung 10 zeigt den Quershnitt des optimierten Beugungsgitters, das in der -1. Ord-

nung eine EÆzienz von 97,87 % liefert.

Abb. 9. Optimierte Gitterstruktur

Nat

�

urlih gibt es vershiedene M

�

oglihkeiten der Geometrieeingabe und der Festlegung

der zu optimierenden Parameter f

�

ur dieses Problem.
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3.1.6 Eingabe der tehnologishe Restriktionen

Hier sind Shranken anzugeben, innerhalb derer sih die zu variierenden Parameter

�

andern

sollen. Das Programm pr

�

uft, inwieweit diese Shranken beim Startgitter durh die rele-

vanten Parameter eingehalten werden. In den Eingabezeilen erfolgt die Angabe in �m,

nur in der Zeile minimale Breiten (skaliert) ist der minimale Abstand zwishen zwei

benahbarten Gitterpunkten skaliert anzugeben.

min. und max. Gesamth"ohe |

minimale Teilh"ohen | .03

minimale Breiten (skaliert) |

min. und max. Shihtdiken | .05 20.

Die Angabe von Shranken f

�

ur die zu variierenden Parameter ist notwendig, da die Op-

timierungsalgorithmen einen beshr

�

ankten Parameterraum zur Minimalwertbestimmung

der Funktionale voraussetzen.

Es sei angemerkt, dass die Angabe der Shranken die Optimierungsergebnisse und die

erforderlihe Rehenzeit wesentlih beeinussen k

�

onnen. Da beide Optimierungsalgorith-

men die Liniensuhe in der N

�

ahe des Begrenzung des beshr

�

ankten Parameterraums be-

ginnen, k

�

onnen bei sehr gro� gew

�

ahlter maximaler Gesamth

�

ohe Gleihungssysteme mit

sehr vielen Variablen entstehen, und das bei jeder neuen Suhrihtung. Deren numerishe

L

�

osung ist sehr aufwendig, leistet aber unter Umst

�

anden keinen Beitrag zur Optimierung.

�

Ahnlih verh

�

alt es sih bei einem gro�em Verh

�

altnis von maximaler zu minimaler Shiht-

dike, das zwar die Dimension der diskreten Gleihungen niht beeinusst, aber zu sehr

vielen Optimierungshritten f

�

uhren kann.

Deshalb sollten nah M

�

oglihkeit die tehnologishe Restriktionen anfangs reht enge

Shranken f

�

ur die zu variierenden Parameter darstellen, die dann gegebenenfalls f

�

ur wei-

tere Rehnungen erweitert werden.

3.2. Verfahren zur L

�

osung der linearen Gleihungssysteme

Zur Bestimmung der Funktionalwerte und der Gradienten werden so genannte direkte

und duale Di�erentialgleihungsprobleme gel

�

ost, f

�

ur die die in Abshnitt 2.3 beshriebe-

nen Verfahren eingesetzt werden k

�

onnen. Der zweite Teil des Namens der 3 zur Verf

�

ugung

stehenden Programme zum optimalen Entwurf bei fester Wellenl

�

ange und festem Ein-

fallswinkel optpro, optpar und optiter wird vom eingesetzten L

�

oser der Di�erential-

gleihungsprobleme bestimmt.

Analog zum Fall der Simulation sollte das Programm optpar, das die Bibliothek PAR-

DISO (soweit vorhanden) nutzt, zuerst getestet werden. Im Gegensatz zu den beiden

anderen Programmen kann es hier allerdings vorkommen, dass w

�

ahrend der Optimierung

niht mehr gen

�

ugend Speiherplatz zur Verf

�

ugung steht und das Programm beendet wird.

3.3. Zur Ausgabe

Nahfolgend das Ergebnis{File stair.erg f

�

ur Beispiel 3.1.1. Es wurden wegen level = 2

die Optimierung f

�

ur die gegebene Startdiskretisierung und f

�

ur sih nah Halbierung der

Teilintervalle ergebende feinere Diskretisierung durhgerehnet. Im zweiten Zyklus wird

die optimale Geometrie des ersten Zyklus als neue Startgeometrie benutzt. Daneben wird

ein weiteres File unter dem Namen optstair.erg geshrieben, das die Ergebnisse der
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direkten Berehnungen f

�

ur alle w

�

ahrend der Optimierung betrahteten Gitterstrukturen

enth

�

alt.

Unter Umst

�

anden kann es n

�

utzlih sein, aus diesem File weitere Strukturen mit hinrei-

hend kleinen Funktionalwerten zu extrahieren. Da diese Hilfsdateien reht gro� werden

k

�

onnen, sollten sie aber nah Gebrauh gel

�

osht werden.

Wie shon erw

�

ahnt, k

�

onnen durh Wahl des Ausgabetyps die Rayleigh{KoeÆzienten

der TE{ und TM{Anteile, des Jones{Vektors oder der x

3

{Komponenten von

~

E und

~

B

ausgegeben werden.
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GWS- Gitterweite d, Anzahl der oberen und unteren Shihten

POE- Winkel (E_x,E_z) zur x-Ahse, |E|

WEL- Wellenlaenge

EFW- Einfallswinkel

SOD- Anzahl der oberen Shihten, deren Diken

SUD- Anzahl der unteren Shihten, deren Diken

DKO- Diffraktionskoeffizienten der Shihten oberhalb des Gitters

DKU- Diffraktionskoeffizienten der Shihten unterhalb des Gitters

DGO- Diffraktionskoeffizienten des oberen Gittermaterials

DGU- Diffraktionskoeffizienten des unteren Gittermaterials

OPP- Optimierungsparameter - Funktionalnummer, Abstiegsparameter

VAH- variiert werden Hoehe der Struktur(0) und j-te Hoehe in Unterteilung, j>0

VAU- variiert werden die Diken der j. Shiht unter dem Gitterprofil

ORO- Zu optimierende Reflexionsordnungen mit entsprehenden Werten

DIS- Unterteilungen in x-Rihtung und der Diskretisierungsstreifen

GIH- Gitterhoehe h, Verhaeltnis h/d

DIG- Unterteilungen in x-Rihtung und im Gitter, Gesamtzahl der Unbekannten

TRS- Transition points, skaliert auf [0,1℄

TRP- Transition points in mu

HIR- Hoehe der unteren Rehteke in mu bei horizontaler Unterteilung

FUN- Minimaler Wert des Funktionals, Iterationszahl

TER- Reflexion bei TE-pol. Einfall - Ordnung, spher. Winkel, Koeffizient und Effizienz

GTE- Gesamteffizienz im TE-Fall - Reflexion, Transmission

TMR- Reflexion bei TM-pol. Einfall - Ordnung, spher. Winkel, Koeffizient und Effizienz

GTM- Gesamteffizienz im TM-Fall - Reflexion, Transmission

REF- Gesamtreflexion - Ordnung, spher. Winkel, E-Koeff., H-Koeff., Effizienz

GEM- Gesamteffizienz - Reflexion, Transmission

GWS: 1.20000 0 1

POE: 45.000 1.0000

OPP: 1 0.15

VAH: 2 3 4

VAU: 1

ORO: -1 1.00

DKO: 1.0

DKU: 1.4521 (0.159,5.8808)

DGO: 1.0 1.0 1.0 1.0

DGU: 1.0 1.4521 1.4521 1.4521

WEL: 0.87600

EFW: 21.4100

DIS: 40 2 2

OPTIMALE GEOMETRIE:

GIH: 1.20000 1.00000

DIG: 40 1800

TRS: 0.00000 0.25000 0.50000 0.75000

TRP: 0.00000 0.30000 0.60000 0.90000

HIR: 0.30000 0.09000 0.81000 0.99000

SUD: 1 0.9732

TER: 0 0.00 21.41 ( 0.0151, -0.0265) 0.0931

TER: -1 180.00 21.41 ( 0.4320, -0.8914) 98.1247

GTE: 98.2178

TMR: 0 0.00 21.41 ( -0.0024, 0.0113) 0.0132

TMR: -1 180.00 21.41 ( -0.0725, 0.9852) 97.5996

GTM: 97.6128

REF: 0 0.00 21.41 ( 0.0103,-0.0181) (-0.0018, 0.0083) 0.0503

REF: -1 180.00 21.41 ( 0.2944,-0.6074) (-0.0531, 0.7211) 97.8434

GEM: 97.8937

FUN: 0.000465 132

DIS: 80 2 2

OPTIMALE GEOMETRIE:

GIH: 1.20000 1.00000

DIG: 80 7120

TRS: 0.00000 0.25000 0.50000 0.75000

TRP: 0.00000 0.30000 0.60000 0.90000

HIR: 0.30000 0.09000 0.82500 0.99000

SUD: 1 0.9798

TER: 0 0.00 21.41 ( 0.0083, -0.0111) 0.0192

TER: -1 180.00 21.41 ( 0.5194, -0.8437) 98.1651

GTE: 98.1843

TMR: 0 0.00 21.41 ( -0.0016, 0.0113) 0.0130

TMR: -1 180.00 21.41 ( -0.1940, 0.9687) 97.5966

GTM: 97.6097

REF: 0 0.00 21.41 ( 0.0057,-0.0076) (-0.0012, 0.0083) 0.0159

REF: -1 180.00 21.41 ( 0.3539,-0.5749) (-0.1420, 0.7090) 97.8606

GEM: 97.8765

FUN: 0.000458 62
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4. Optimierung

�

uber einen Bereih von Wellenl

�

angen oder

Einfallswinkeln

Hier werden die Programme zur Bestimmung eines optimales Gitters beshrieben, das ein

gew

�

unshtes Di�raktionsmuster

�

uber einem Bereih von Wellenl

�

angen oder Einfallswin-

keln ann

�

ahert. Bei fest vorgegebener Gitterperiode und Materialzusammensetzung sollen

z.B. vorgegebene EÆzienzen oder Intensit

�

atsverl

�

aufe bestimmter Ordnungen oder der

Gesamtenergie erreiht werden. In 6 zus

�

atzlihen Funktionalen k

�

onnen bestimmte Funk-

tionen angegeben werden, die einzelne EÆzienzen oder die Gesamtenergie

�

uber diesem

Bereih annehmen sollen.

Die Suhe nah Minima der Zielfunktionen erfolgt durh die beiden im vorigen Ka-

pitel beshriebenen Optimierungsmethoden auf der Basis von Gradientenverfahren. Die

hierbei zu untersuhenden Zielfunktionale stellen Integrale

�

uber den Wellenl

�

angen{ bzw.

Einfallswinkelbereih der in Abshnitt 3.1.4 eingef

�

uhrten Zielfunktionen dar. Diese Inte-

grale werden w

�

ahrend des Optimierungszyklus durh die Trapezregel approximiert, deren

St

�

utzstellen vom Benutzer festgelegt werden.

Analog zu den vorigen Abshnitten gibt es drei Programme dompar, dompro und

domiter, die sih im jeweiligen L

�

oser f

�

ur die diskretisierten Di�erentialgleihungsproble-

me untersheiden.

4.1. Beshreibung des Eingabe{Files

Die Struktur des Eingabe{Files f

�

ur die Programmedom. . . stimmtbis auf ein zus

�

atzlihes

Eingabefeld zur Angabe von Intensit

�

atsverl

�

aufen mit der Struktur der Eingabe f

�

ur die im

vorigen Abshnitt beshriebenen Programme opt. . .

�

uberein. Ein Beispiel wird auf der

n

�

ahsten Seite vorgestellt.

Solange die optimale Geometrie bez

�

uglih der in Abshnitt 3.1.4 beshriebenen Funk-

tionale 1 { 9 bestimmt werden soll, ist es aber auh m

�

oglih, die Eingabe{Files beidseitig

zu nutzen. Das hei�t, die Programme dom. . . akzeptieren die in 3.1 beshriebene Eingabe

der Programme opt. . . , die wiederum auh Eingabe{Files wie in Beispiel 4.1.1 akzeptie-

ren, wenn Funk.-Nr. zwishen 0 und 9 gew

�

ahlt wird.

Im folgenden gehen wir nur auf die Untershiede zum Eingabe{File 3.1.1 ein. F

�

ur alle

niht erw

�

ahnten Eingabezeilen gelten die in 3.1 gemahten Ausf

�

uhrungen.

Neben der Ergebnisdatei, das die ermittelte optimale Gitterform und die entsprehende

Ergebnisse enth

�

alt, wird ein Hilfs�le mit den Ergebnisse aller Suhshritte unter dem

Namen dom<Name Ausgabe-File> angelegt. Auh diese Files sollten nah Auswertung

gel

�

osht werden.
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4.1.1 Beispiel

============================================================================

Dateneingabe fu"r optimales Design-Problem "uber Bereih

----------------------------------------------------------------------------

Ausgabe-File, Ausgabetyp | beisp.erg 1

TE:0 TM:1 TE+TM:2 niveau | 10 2

----------------------------------------------------------------------------

Periode:per Gitterh"ohe:h | 1. .4

m (x-Diskr), ng (Gitter) | 80 40

lambda (Vn) (von bis step) | v1 .7

theta (Vn) (von bis step) | 45. 30. 10

Temperatur |

----------------------------------------------------------------------------

Shihten und Materialien

----------------------------------------------------------------------------

k_+, k_- (Super- , Substrat) | Air 2.7

Shihtzahl oben unten | 2 2

obere Shihtdiken (sdo) | .5 .5

ko_j, (j=1,nzo) | 2.35 PMMA

untere Shihtdiken (sdu) | 1. 1.123456789

ku_j, (j=1,nzu) | 2.35 PMMA

----------------------------------------------------------------------------

Gitterstruktur und Materialien

----------------------------------------------------------------------------

Anz. Gitterpunkte,Unterteil | 3 2

skal. x-Koordinaten x_i | .0 .2 .75

H"ohen in Unterteilung n_i | 15 20 37

kg_j, (j=1,3,5..nzgi) oben | 1. Si2.0 Air

kg_j, (j=2,4,6..nzgi) unten | 2.1 1.5 1.0

----------------------------------------------------------------------------

Eingabeauswertung (j/n) |

----------------------------------------------------------------------------

Optimierungsteil

----------------------------------------------------------------------------

Funk.-Nr., Methode, Abstieg | 16 1 .15

zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. | 1 1

----------------------------------------------------------------------------

Eingabe der Konstanten f"ur Funktionale 1 bis 9

----------------------------------------------------------------------------

Reflexionsordnungen | 0

Wert_r | .3

Transmissionsordnungen | 0

Wert_t | .7

----------------------------------------------------------------------------

Eingabe der Funktionsverl"aufe f"ur Funktionale 11 bis 18

----------------------------------------------------------------------------

Reflexionsordnung | 0

Werte_R | Line 0.2 0.4

Transmissionsordnung | 0

Werte_T | Line 0.8 0.6

----------------------------------------------------------------------------

zu optimierende Parameter

----------------------------------------------------------------------------

H"ohe in Untert., Breiten | 3 2

Nummer H"ohen, gesamt:0, | 0 1 2 3

Gleihheit von Teilrehteken|

Nummer Gitterpunkt | 1 2

obere Shihten (Periode) | 2 0

Nummer obere Shihten, | 1 2

untere Shihten (Periode) | 2 0

Nummer untere Shihten | 1 2

----------------------------------------------------------------------------

tehnologishe Restriktionen ( in Mikrometer)

----------------------------------------------------------------------------

min. und max. Gesamth"ohe | .1 1.5

minimale Teilh"ohen | .02

minimale Breiten (skaliert) | .05

min. und max. Shihtdiken | .05 2.

============================================================================



dipog{handbuh 47

Durh die Angabe

lambda (Vn) (von bis step) | v1 .7

theta (Vn) (von bis step) | 45. 30. 10

wird der Bereih von Wellenl

�

angen oder Einfallswinkeln,

�

uber den die Gittergeometrie

optimiert werden soll, festgelegt. Dabei ist zu beahten, dass die Optimierung nur

�

uber

einen Parameterbereih erfolgt. Wird f

�

ur beide Parameter ein Bereih angegeben, wird

�

uber den Wellenl

�

angenbereih und den �xierten, zuerst gelesenen Einfallswinkel optimiert.

Es besteht wieder die M

�

oglihkeit, Bereihe in der Form von bis step und als Vektoren

vershiedenerWerte (Vn) anzugeben. In der Form von bis step werden durh die beiden

ersten reellen Zahlen die Grenzen des Bereihs angegeben, die dritte Zahl bestimmt, mit

welher Feinheit die Integrale der Zielfunktionen diskretisiert werden. Ist die dritte Zahl

reell (Eingabe mit .) bedeutet sie im Untershied zu den Programmen dir. . . und opt. . .

niht die Shrittweite, sondern das Programm unterteilt den angegebenen Bereih so,

dass die L

�

ange der Teilintervalle nahe an der angegebenen reellen Zahl liegt. Ist die dritte

Zahl ganzzahlig, wird der angegebene Bereih entsprehend oft unterteilt. Somit wird die

Rehnung immer

�

uber den angegebenen Bereih ausgef

�

uhrt. F

�

ur die dadurh St

�

utzstellen

werden die Berehnungen durhgef

�

uhrt und das Zielfunktionsintegral mittels Trapezregel

approximiert.

Wird der Bereih als Vektor vershiedener Werte angegeben, dann suht das Programm

die Grenzen des Bereihs und benutzt die anderen angegebenen Werte als St

�

utzstellen

oder Knoten f

�

ur die Quadratur des Zielfunktionsintegrals. So ist es m

�

oglih (aber auh

reht aufw

�

andig), das Integral einer nihtglatten Zielfunktion (z.B. an Rayleighfrequen-

zen) durh Verfeinerung der St

�

utzstellen besser zu approximieren.

Da in jedem St

�

utzstellenpunkt 2 Di�erentialgleihungsprobleme gel

�

ost werden, wirkt

sih nat

�

urlih die Anzahl der St

�

utzstellen wesentlih auf die Rehenzeit aus. Sie sollte

deshalb m

�

oglihst klein gehalten werden, allerdings ist es wohl unm

�

oglih, hier praktishe

Hinweise zu geben.

Falls bei lambda und theta kein Bereih, sondern feste Wellenl

�

ange und Einfallswinkel

angegeben werden, wird f

�

ur diese Werte optimiert. Allerdings sind in diesem Fall die

Programme opt. . . e�ektiver. Wie bereits erw

�

ahnt, k

�

onnen sie auh das gleihe Eingabe{

File benutzen.

4.1.2 Beshreibung des Optimierungsteils

Funk.-Nr., Methode, Abstieg | 16 1 .15

Neben den in 3.1.4 beshriebenen Funktionalen mit den Nummern 1 bis 9 aus sind 6

weitere Zielfunktionen implementiert, die die Ann

�

aherung an gegebene Funktionsverl

�

aufe

realisieren sollen.

Zur Beshreibung der einzelnen Funktionale bezeihne (X

1

;X

2

) den Wellenl

�

angen{ bzw.

Einfallswinkelbereih,

�

uber den ein optimales Gitter bestimmt werden soll. Die zu mi-

nimierenden Funktionale sind Integrale

�

uber den Parameterbereih (X

1

;X

2

), nah Dis-

kretisierung der Integrale ergibt sih eine endlihe Summe von Funktionalwerten. Deren

Minima werden wieder entweder durh ein Abstiegsverfahren mit adaptiver Shrittwei-

tensteuerung auf der Basis von konjugierten Gradienten und Simplexmethode (1) oder

durh eine Innere Punktmethode (2) bestimmt.
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4.1.3 Funktionale 1 bis 9

Die Reexions{ und TransmissionskoeÆzienten sowie die daraus ermittelten EÆzienzen

sind Funktionen des Parameters x 2 (X

1

;X

2

). Die Eingabe einer Funk.-Nr. zwishen 1

und 9 bedeutet, dass das jeweilige Integral

X

2

Z

X

1

J

j

(x) dx

minimiert, wobei j, 1 � j � 9, die entsprehende Nummer des Zielfunktionals aus Ab-

shnitt 3.1.4 ist. Die 4 Eingabezeilen nah

----------------------------------------------------------------------------

Eingabe der Konstanten f"ur Funktionale 1 bis 9

----------------------------------------------------------------------------

sind so wie in 3.1.4 zu belegen.

Es ist zu beahten, dass die bei den Funktionalen 1 bis 5 zu spezi�zierenden Reexions{

bzw. Transmissionsmoden m

�

ogliherweise niht im gesamten vorgegebenen Wellenl

�

angen{

oder Einfallswinkelbereih existieren. ImGegensatz zu fr

�

uheren Versionen des Programms

wird die Optimierung trotzdem durhgef

�

uhrt, wobei in jedem Knoten f

�

ur die Quadratur

des Integrals die Berehnungen f

�

ur alle spezi�zierten und dort auftretenden Moden durh-

gef

�

uhrt werden.

Falls eine Ordnung im gesamten Bereih niht existiert, dann wird sie aus der Liste der

zu optimierenden Ordnungen gestrihen. Sollte danah diese Liste leer sein, stoppt das

Programm.

Auh hier ist es ratsam, in der Eingabezeile

Eingabeauswertung (j/n) |

ein \j" einzutragen, da neben den Geometriedaten auh die veri�zierten Daten zur Opti-

mierung ausgegeben werden.

4.1.4 Intensit

�

atsverl

�

aufe

Neu sind die Funktionale mit zweistelligen Nummern.

----------------------------------------------------------------------------

Eingabe der Funktionsverl"aufe f"ur Funktionale 11 bis 18

----------------------------------------------------------------------------

Reflextionsordnung | 0 1

Werte_R | Line 0.2 0.4

Transmissionsordnung | 0 -1

Werte_T | Line 0.8 0.6

Die Eingabe eines speziellen Funktionsverlaufs erfolgt in Form einer Zeihenkette und

2 darau�olgender reeller Zahlen, jeweils voneinander durh Leerzeihen getrennt.
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Gauss a b bedeutet den Funktionsverlauf einer Glokenkurve

f(x) = exp(�jaj � (x� b)

2

)

Wegen 0 < f(x) � 1 k

�

onnen mit diesem Funktionsverlauf angestrebte Gau�verteilungen

der EÆzienzen gut dargestellt werden. Die Zahl b stellt das Zentrum dieser Verteilung

dar, in der das Maximum 1 erreiht werden soll, die Zahl a bestimmt die Form der

Kurve.

Artg a b bedeutet den Arkustangens{Funktionsverlauf

f(x) = artan(a � (x� b))=� + 1=2

Wegen 0 < f(x) < 1 kann mit diesem Funktionsverlauf ein angestrebter Umshlag der

EÆzienzen von 0 auf 1 gut dargestellt werden. Die Zahl b stellt den

�

Ubergangspunkt

dar, die Zahl a bestimmt die Steilheit dieses Umshlags und das Vorzeihen von a die

Rihtung.

Line a b bedeutet den linearen Funktionsverlauf

f(x) = b

x�X

1

X

2

�X

1

+ a

X

2

� x

X

2

�X

1

Diese Funktion nimmt am Beginn des Wellenl

�

angen{ bzw. Einfallswinkelbereihs den

Wert a und am Ende den Wert b an, wobei a und b beliebige reelle Zahlen sein k

�

onnen.

Step a b bedeutet den Funktionsverlauf der Stufenfunktion, die die Werte 0 und jaj an-

nimmt. Der Wert jaj wird dabei rehts von b (x > b) bei positivem a und links von b

(x < b) bei negativem a angenommen.

Expk a b bedeutet den Funktionsverlauf der verallgemeinerten Gau�funktion

f(x) = exp(�j(x� b)=aj

k

) :

Damit kann ein Plateau mit starkem Abfall an den Intervallenden dargestellt werden.

Bei den Optimierungszielen der Funktionale Nr. 11 bis Nr. 18 wird verlangt, dass eine

EÆzienz oder die reektierte bzw. transmittierte Gesamtenergie f

�

ur x 2 [X

1

;X

2

℄ den

mittels a und b (und gegebenenfalls k) berehneten Funktionswert f(x) annimmt. Dieser

Funktionswert wird in die entsprehenden Funktionale anstelle der Zahlen Wert

r

(j) bzw.

Wert

t

(j) der Funktionalen 1 { 9 eingesetzt.

Durh ein \j" nah dem j in der Eingabezeile

Eingabeauswertung (j/n) |

stoppt das Programm nah Auswertung der Input{Daten und entsprehender Bildshirm-

ausgabe. Insbesondere werden die aus den Funktionsverl

�

aufen berehneten Werte in den

Integrationsst

�

utzstellen des Wellenl

�

angen{ bzw. Einfallswinkelbereihs angegeben. Somit

lassen sih relativ leiht die gew

�

unshten Werte

�

uberpr

�

ufen und gegebenenfalls durh

�

Anderung der reellen Zahlen a und b modi�zieren.

Zum Beispiel liefern die folgenden Zeilen im Eingabe�le
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lambda (Vn) (von bis step) | .7 .9 10

.....................................................

Funk.-Nr., Methode, Wihtung | 11 1 .15

zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. | 1 1

.....................................................

Reflextionsordnung | 0

Werte_R | Artg 50. .8

Transmissionsordnung | 0

Werte_T | Artg -50. .8

die Bildshirmausgabe

Zu optimieren:

Effizienzen bei Reflexion

Argument Ord. Wert

0.7000 0 0.06

0.7200 0 0.08

0.7400 0 0.10

0.7600 0 0.15

0.7800 0 0.25

0.8000 0 0.50

0.8200 0 0.75

0.8400 0 0.85

0.8600 0 0.90

0.8800 0 0.92

0.9000 0 0.94

Effizienzen bei Transmission

Argument Ord. Wert

0.7000 0 0.94

0.7200 0 0.92

0.7400 0 0.90

0.7600 0 0.85

0.7800 0 0.75

0.8000 0 0.50

0.8200 0 0.25

0.8400 0 0.15

0.8600 0 0.10

0.8800 0 0.08

0.9000 0 0.06

4.1.5 Funktionale 11 bis 18

F

�

ur die Ann

�

aherung an Intensit

�

atsverl

�

aufe lassen sih nur die Funktionale 1, 4 und 6 { 9

sinnvoll verallgemeinern. In Analogie dazu erfolgt die Nummerierung der erweiterten

Funktionale mit 11, 14 und 16 { 19.

Funktional Nr. 11:

Die EÆzienzen bestimmter Ordnungen fjg sollen in Abh

�

angigkeit von x 2 [X

1

;X

2

℄ jeweils

vorgegebene Funktionsverl

�

aufe f

j

(x) annehmen. Da hier nur 0 � f

j

(x) � 1 sinnvoll ist,

wird wie bei allen folgenden Funktionalen vom Programm der Funktionsverlauf in

h

j

(x) =

8

<

:

0 ; f

j

(x) < 0

f

j

(x) ; 0 � f

j

(x) � 1

1 ; f

j

(x) > 1

ge

�

andert.

Entsprehend zu der in zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. genannten Anzahl der zu op-

timierenden reektierten bzw. transmittierten Ordnungen, sind in Reflexionsordnungen
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und Transmissionsordnungen die Nummern j der Ordnungen und darunter die dazu-

geh

�

origen Funktionsbeshreibungen \fname a b" anzugeben, wobei fname f

�

ur eine der

5 Zeihenketten aus 4.1.4 steht. Daraus werden Funktionen h

r

j

(x) f

�

ur die reektierten

Ordnungen bzw. h

t

j

(x) f

�

ur die transmittierten Ordnungen bestimmt.

Das zu minimierende Funktional ist

J

1

=

X

2

Z

X

1

�

X

(e

+

j

(x)� h

r

j

(x))

2

+

X

(e

�

j

(x)� h

t

j

(x))

2

�

dx

wobei

�

uber die festgelegten Reexions{ und Transmissionsordnungen summiert wird.

Durh das Programm wird ein lokales Minimum des mit der Trapezregel diskretisierten

Integrals bestimmt.

Funktional Nr. 14:

Die EÆzienzen der TE{ und TM{Anteile bestimmterOrdnungen fjg sollen in Abh

�

angig-

keit von x 2 [X

1

;X

2

℄ vorgegebene Funktionsverl

�

aufe f

�

(x) annehmen. Entsprehend der

in zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. festgelegten Anzahl sind in Reflexionsordnungen

und Transmissionsordnungen die Nummern j der jeweiligen Ordnungen einzulesen. Da

die vorgegebenen Funktionsverl

�

aufe f

�

ur TE{ und TM{Anteile untershiedlih sein k

�

onnen,

m

�

ussen bei n zu optimierendenOrdnungen jeweils 2n Funktionsbeshreibungen angegeben

werden. Daraus werden Funktionen f

r

�

(x) und f

t

�

(x) bestimmt, wobei nah Vereinbarung

f

�

2j�1

den Verlauf der TE{ EÆzienz und f

�

2j

den der TE{ EÆzienz festlegt, wobei diese

Werte wie bei Funktional 4 zur TE{ bzw. TM{EÆzienz der einfallenden Welle p und q

skaliert sind.

Das zu minimierende Funktional ist somit

J

14

=

X

2

Z

X

1

X

�

X

�

�

e

+

j;TE

� p � h

r

2j�1

(x)

�

2

+

�

e

+

j;TM

� q � h

r

2j

(x)

�

2

�

+

X

�

�

e

�

j;TE

� p � h

t

2j�1

(x)

�

2

+

�

e

�

j;TM

� q � h

t

2j

(x)

�

2

�

;

wobei die Funktionen h

r

�

(x) und h

t

�

(x) die gegebenenfalls auf den Wertebereih [0; 1℄ ab-

geshnittenen Funktionen f

r

�

(x) und f

t

�

(x) bezeihnen.

Analog zu den Funktionalen 1 bis 5 brauhen die f

�

ur die Funktionale 11 und Nr. 14

zu spezi�zierenden Reexions{ bzw. Transmissionsordnungen niht im gesamten vorge-

gebenen Wellenl

�

angen{ oder Einfallswinkelbereih zu existieren. In jeder St

�

utzstelle der

Quadratur wird die Funktional und Gradientenberehnung mit den dort auftretenden an-

gegebenen Moden durhgef

�

uhrt. Existiert im Bereih keine der angegebenen Ordnungen,

dann werden keine Rehnungen durhgef

�

uhrt.

Funktional Nr. 16:

Die reektierte und/oder transmittierte Gesamtenergie soll vorgegebene Funktionsverl

�

aufe

realisieren.

Ist in der Zeile zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. die erste Zahl gr

�

o�er als 0 und die

zweite gleih 0 wird das Funktional

X

2

Z

X

1

�

h

r

1

(x)�

X

e

+

j

(x)

�

2

dx
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minimiert, wobei

�

uber alle auftretenden Reexionsordnungen summiert wird. In jeder

St

�

utzstelle der Quadratur des Integrals erfolgt die Summation

�

uber alle dort auftretenden

Reexionsordnungen.

Ist in der Zeile zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. die erste Zahl gleih 0 und die zweite

Zahl gr

�

o�er als 0 wird das Funktional

X

2

Z

X

1

�

h

t

1

(x)�

X

e

�

j

(x)

�

2

dx

minimiert, wobei

�

uber alle auftretenden Transmissionsordnungen summiert wird. Sind in

der Zeile zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. beide Zahlen positiv, wird die Summe beider

Integrale minimiert.

Funktional Nr. 17:

In Analogie zu Funktional 7 untersheidet sih dieses Funktional von Funktional 16 nur

dadurh, dass die zu minimierende Funktion die Gestalt

X

2

Z

X

1

�

�

�

�

f

r

1

(x)�

X

e

+

j

(x)

�

�

�

+

�

�

�

f

t

1

(x)�

X

e

�

j

(x)

�

�

�

�

dx

besitzt.

Funktional Nr. 18:

Hier wird angestrebt, dass die reektierten oder transmittierten Gesamtenergien der TE{

und TM{Anteile getrennt voneinander vorgegebene Funktionsverl

�

aufe realisieren.

Wird in der Zeile zu opt. Ord.:Reflex.-Trans. 1 0 eingeben, dann wird das

Funktional

X

2

Z

X

1

��

p � h

r

1

(x)�

X

e

+

j;TE

(x)

�

2

+

�

q � h

r

2

(x)�

X

e

+

j;TM

(x)

�

2

�

dx

minimiert, wobei

�

uber alle auftretenden Reexionsordnungen summiert wird. Die Para-

meter p und q besitzen die gleihe Bedeutung wie bei Funktional 4.

Analog ist bei der Eingabe 0 1 das Funktional

X

2

Z

X

1

��

p � h

t

1

(x)�

X

e

�

j;TE

(x)

�

2

+

�

q � h

t

2

(x)�

X

e

�

j;TM

(x)

�

2

�

dx

zu minimieren, und bei Eingabe von 1 1 die Summe beider Integrale.

Funktional Nr. 19:

Dieses Funktional untersheidet sih von Funktional 18 nur dadurh, dass die zu minimie-

rende Funktion die folgende Gestalt besitzt:

X

2

Z

X

1

�

�

�

p � h

r

1

(x)�

X

e

+

j;TE

(x)

�

�

+

�

�

(q � h

r

2

(x)�

X

e

+

j;TM

(x)

�

�

�

dx

+

X

2

Z

X

1

�

�

�

p � h

t

1

(x)�

X

e

�

j;TE

(x)

�

�

+

�

�

(q � h

t

2

(x)�

X

e

�

j;TM

(x)

�

�

�

dx
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4.2. Zur Ausgabe

F

�

ur das Ergebnis�le gelten sinngem

�

a� die Aussagen von 3.3, wobei jetzt die EÆzienzen

und Rayleigh{KoeÆzienten des optimalen Gitters f

�

ur alle St

�

utzstellen der Quadraturfor-

mel ausgegeben werden.

5. Installation von Dipog-1.4

5.1. Compilieren der Programme

Der Quellode wird in Form eines tgz{Arhivs bereitgestellt, das nah Auspaken in einem

Verzeihnis ein Makefile, eine Datei mk.rules mit Compiler{Optionen, das Handbuh

als Postsript{Datei und die Unterverzeihnisse direkt/, optim/ und domain/ mit den

dazugeh

�

origen Fortran{ und C{Programmen sowie einigen Eingabe{Files ablegt.

Vor dem Compilieren sollte noh die Datei mk.rules angepasst werden. Ein Beispiel f

�

ur

Irix64 zumCompilieren von optimierten 64{Bit Code ist auf der n

�

ahsten Seite angegeben.

Nah Eingabe von makewerden in den Unterverzeihnissen die ausf

�

uhrbaren Programme

dir. . . , opt. . . sowie dom. . . erzeugt und in das Unterverzeihnis bin/ vershoben.

In den Unterverzeihnissen sind die jeweiligen Make�les mit dem Namen makefile ent-

halten, in deren oberem Teil die Namen der ausf

�

uhrbaren Programme festgelegt werden

k

�

onnen. In den vorbereiteten Varianten sind die Programme nur mit diesen Namen auf-

rufbar, da intern die zur Compilierung festgelegten Werte von NAMEDIR, NAMEITER und

NAMEPRO gepr

�

uft werden. Wird diesen Parametern kein Wert zugewiesen, k

�

onnen die Na-

men der ausf

�

uhrbaren Programme beliebig ge

�

andert werden.

Wenn niht alle Programme erzeugt werden sollen, ist das durh

�

Anderung der Targets

nah all: m

�

oglih.

Da zum Linken der ausf

�

uhrbaren Programme im Unterverzeihnis optim/ auh Ob-

jekte aus direkt/ und f

�

ur die Programme dom. . . Objekte aus direkt/ und optim/

sowie jeweils das Arhiv�le direkt/libhur.a ben

�

otigt werden, ist beim

�

Ubersetzen der

Programme die im Makefile vorgegebene Reihenfolge direkt/, optim/, domain/ einzu-

halten.
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######################################################

#

# You need to hange only these mahine speifi data

#

#

# Compiler names

#

#######

CC = 

FF = f90

LINKER = $(FF)

#######

#

# Compiler flags

#

#######

CFLAGS = -64 -O

FFLAGS = -64 -O

LFLAGS = -64 -O -o

OMPFLAGS= -mp # allow Multi-Threading

#######

#

# Libraries

#

#######

# LAPACK and BLAS Library

BLASLIB = -L/usr/lib64 -lomplib.sgimath

# PARDISO library

PARLIB = -L<path to libpardiso> -lpardiso2_sgi64omp

# OpenGL library

GL_LIB = -L/usr/lib64 -lGL -lX11

#######

#

# Remove and move without prompt

#

#######

RM = rm -f

MV = mv -f

######################################################

#

# No hange should be neessary from here on.

#

LIBHUR= ../direkt/libhur.a

.SUFFIXES:

.SUFFIXES: .f . .o

.f.o:

$(FF) $(FFLAGS) - $<

..o:

$(CC) $(CFLAGS) - $<

######################################################

Mit make lean werden die w

�

ahrend der Compilation erzeugten Objekte und Bibio-

theken in den 3 Verzeihnissen gel

�

osht, im Verzeihnis bin/ verbleiben die ausf

�

uhrbaren

Programme.
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5.2. Ausf

�

uhrbare Programme

Die ausf

�

uhrbaren Programme aus dem Verzeihnis bin/ k

�

onnen in ein beliebiges Verzeih-

nis kopiert werden, es sollte im Pfad des Nutzers liegen. Sie lesen die Eingabe{Files aus

dem Verzeihnis, wo sie aufgerufen werden, und legen auh dort die Ergebnis{Files ab.

Bei den mit PARDISO gelinkten Programmen ist zu beahten, dass das Verzeihnis, in

dem die Bibliothek installiert ist, im LD_LIBRARY_PATH enthalten ist. Anderenfalls k

�

onnen

die Programme niht geladen werden. Desweiteren ist diese Bibliothek auf Mehrprozessor-

mashinen Multi{Thread{f

�

ahig und ben

�

otigt die Umgebungsvariable OMP_NUM_THREADS.

Der Wert von OMP_NUM_THREADS bestimmt die maximale Anzahl der Prozessoren, auf de-

nen PARDISO parallele Prozesse zur L

�

osung der linearen Gleihungssysteme startet. Ist

dieser Wert niht gesetzt, sie sollte mindestens 1 und h

�

ohstens die Anzahl der Prozessoren

sein, dann stoppen die Programme mit einer entsprehenden Ausshrift.

Auf Nahfrage k

�

onnen auh die ausf

�

uhrbaren Programme von Dipog-1.4 f

�

ur bestimmte

Arhitekturen bereitgestellt werden. Wenn auf die graphishe Ausgabe verzihtet werden

kann, wird dann nur eine Fortran-Laufzeitumgebung ben

�

otigt.
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5.3. Hilfsprogramme zur graphishen Auswertung

Zur Unterst

�

utzung bei der gra�shen Auswertung von l

�

angeren Rehnungen k

�

onnen sih

neben den Berehnungsprogrammen im Verzeihnis bin/ 3 bereits

�

ubersetzte Hilfspro-

gramme be�nden.

Die beiden Programme ploturve und veeÆ arbeiten mit Ausgabedateien der Simu-

lation von Beugungsgittern, wenn ein Eingabeparameter wie Wellenl

�

ange, Einfallswinkel,

Gitterh

�

ohe oder Vershiebung der Struktur

�

uber homogener Zwishenshiht

�

uber einen

Bereih mit vielen Zwishenwerten ge

�

andert wird.

ploturve stellt mit 'gnuplot' EÆzienz- und Intensit

�

atsverl

�

aufe

�

uber dem variierten

Eingabeparameter dar, die auh als eps{File abgespeihert werden k

�

onnen. Das Programm

ben

�

otigt mindestens 4 Eingabeparameter

ploturve file Arg San sa-sb

wobei file die Dipog{Ausgabedatei und Arg die dem variierten Eingabeparameter ent-

sprehende Zeihenkette ist, z.B. WEL, EFO, EWP. Die beiden Eingabeparameter San sa-sb

entsprehend den zu extrahierenden Funktionswerten. Soll zum Beispiel der EÆzienz-

verlauf der 1-ten transmittierten TE{Mode dargestellt werden, die in der Ausgabedatei

folgendes Format hat:

TET: 1 180.00 157.48 ( 0.29170,-0.28026) 47.0311

0...:....1....:....2....:....3....:....4....:....5....:....6.

dann extrahiert die Angabe "TET1 54-60" f

�

ur San sa-sb als die Werte zwishen der 54.

und 60. Stelle aus den Zeilen, die mit "TET: 1" beginnen, und stellt sie als Funktion

von Arg dar.
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E
ffi

zi
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Einfallswinkel

TET:     0
TET:     1
TET:    -1
TER:     0

Abb. 10. Ausgabe von ploturve

Die Angabe von Parametern der Form San sa-sb kann beliebig oft wiederholt wer-

den. Es ist auh m

�

oglih, die Nummern der Ordnungen als Liste an die Zeihenkette

anzuh

�

angen. So w

�

urde die Angabe "TET0,1,-1,2,5 54-60" die entsprehenden Werte

(falls sie existieren) f

�

ur die transmittierten TE{Ordnungen 0, 1, -1, 2 und 5 extrahieren

und als Funktionsverlauf plotten. Die Gra�k in Abb. 11 wurde mit der Eingabezeile

ploturve file efo tet0,1,-1 54-60 ter0 54-60
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erstellt. Im

�

Ubrigen bem

�

uht sih das Programm, bei der korrekten Erstellung der Einga-

beparameter zu helfen.

veeÆ stellt mit 'gnuplot' die Rihtung und EÆzienz aller Moden dar, wobei die

L

�

ange der Vektoren dem Enegieanteil der entsprehenden Ordnung entspriht, die L

�

ange

des Vektors f

�

ur die einfallende Welle aber halbiert ist.

TE Polarisation

Einfallswinkel  -20.00000

Abb. 11. Ausgabe von veeÆ

Bei Aufruf der Programme wird eine Anleitung

�

uber die erforderlihen Aufrufparameter

gegeben.

Das Programm plotoptim dient dazu, nah einer Optimierungsrehnung die optimale

Geometrie darzustellen. Insbesondere kann man bei Eingabe von level > 0 sehen, wie

sih diese Geometrie m

�

ogliherweise ge

�

andert hat.
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