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Zusammenfassung

Moderne Warmeschutzverglasungen erreichen ihren niedrigen Warmedurch-
gangskoeffizienten, den U-Wert, im Wesentlichen durch Low-e-Beschich-
tungen, also Schichten mit einem Emissionsgrad von unter 0.05 im infraroten
Spektralbereich. Verantwortlich fiir die Low-e-Eigenschaften sind bei diesen
Beschichtungen haufig eine oder zwei diinne Silberschichten. Im Schichtsystem
kommen dazu etliche Schichten zur Entspiegelung, als Diffusionsblocker und
zur Haftvermittlung.

Sichtbare Strahlung wird durch diese Beschichtungen nur wenig beeinflusst.
Wegen des niedrigen Emissionsgrades im IR-Bereich wird jedoch Strahlung im
nahen Infrarot reflektiert und damit die solare Transmission vermindert. In
vielen Einsatzgebieten, so auch bei der Warmeschutzverglasung oder bei
thermischen Solarkollektoren, kommt es allerdings auf den solaren und nicht
auf den visuellen Transmissionsgrad an.

Eine ideale ,solare Beschichtung” sollte die solare Einstrahlung weitgehend
durchlassen, im Bereich der Warmestrahlung bei Raumtemperatur dagegen
reflektierend wirken. Im Unterschied zu einer solchen Beschichtung verringert
eine konventionelle Low-e-Beschichtung den solaren Transmissionsgrad einer
Glasscheibe um etwa 20 bis 25 Prozentpunkte. Um diese Verminderung des
solaren Transmissionsgrades bei gleichen Isolationseigenschaften zu vermei-
den, ist eine starkere Wellenlangenselektivitat der Beschichtung vonnoéten.

Eine Moglichkeit zur Erhohung der Wellenlangenselektivitat ist Mikrostruk-
turierung. An Stelle einer durchgehenden Metallschicht wird im Low-e-
Schichtsystem ein Metallgitter verwendet. Ist die Wellenldnge der einfallenden
Strahlung grof3 gegeniiber dem Abstand der Gitterstreben (im Falle der War-
mestrahlung bei 300 K), verhalt sich die Beschichtung wie das flachige Material
und damit wie eine konventionelle Low-e-Schicht. Fiir Licht aus dem Spekt-
rum der Sonnenstrahlung hingegen ist die Wellenlange kleiner als der Abstand
der Gitterstreben, so dass die Transmission hier nur sehr geringfiigig vermin-
dert wird.

Zur genauen Charakterisierung dieses selektiven Verhaltens wurden Com-
putersimulationen durchgefiihrt, zum einen nach dem Mie-Formalismus und



zum anderen mit der Methode der finiten Differenzen im Zeitregime (FDTD),
einer numerischen Losung der Maxwellgleichungen. Aufgrund von Schwie-
rigkeiten bei der Probenherstellung und der daraus resultierenden fehlenden
Moglichkeit, die bendtigten Sub-p-Strukturen geeignet in ihrer Grofie zu vari-
ieren, wurden zur experimentellen Bestatigung sowohl die Wellenldnge der
einfallenden Strahlung als auch die Struktur um einen Faktor von etwa 10° er-
hoht und entsprechende Simulationen anhand von Streuexperimenten mit
Mikrowellen an einem makroskopischen Metallgitter verifiziert.

Mit Hilfe der Simulationsergebnisse wurden Vorraussagen iiber das spektra-
le Transmissionsverhalten eines ideal leitenden Metallgitters auf einem Glas-
substrat in Abhangigkeit von Breite, Abstand und Dicke der Gitterstreben ge-
troffen. Anhand von Parametervariationen wurden dann geeignete Werte die-
ser Grofien fiir den Einsatz des Gitters als strukturierte Low-e-Beschichtung
bestimmt.

Durch Ubertragung des spektralen Verhaltens eines solchen ideal leitenden
Metallgitters auf eine reale Low-e-Schicht wurden die Auswirkungen einer
Strukturierung dieser Schicht berechnet. Als Referenz diente dabei das Schicht-
system iplus E der Firma Interpane auf Floatglas. Die Rechnung zeigt, dass eine
Strukturierung dieses Schichtsystems in ein Gitter mit 260 nm breiten Staben
im Abstand von 1080 nm die solare Transmission um 15 Prozentpunkte auf
0.72 steigen lasst. Die Dicke der Silberschicht im Schichtsystem muss dabei al-
lerdings von 15 nm auf 60 nm angehoben werden. Der Emissionsgrad im IR-
Bereich erhoht sich durch die Strukturierung von 0.03 auf 0.048.

Kommt dieses strukturierte Low-e-Schichtsystem bei einer zweischeibigen
Warmeschutzverglasung zum Einsatz, so liefle sich der Gesamtenergiedurch-
lassgrad auf 0.70 im Vergleich zu 0.58 bei einer Verglasung mit dem konventi-
onellen Low-e-Schichtsystem steigern. 80 Prozent des durch die flachige Low-
e-Beschichtung bedingten Riickgangs im Gesamtenergiedurchlassgrad, dem g-
Wert, lasst sich somit durch die Strukturierung wieder zuriickgewinnen. Er-
kauft wird dies durch eine geringfligige Erhchung des U-Werts der Vergla-
sung von 1.06 W/(m?:K) auf 1.12 W/(m?K).
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Abstract

Modern solar glazing units make use of low-e coatings, i.e. coatings with emis-
sivities of less than 0.05 in the IR spectral range. Low-e coatings mainly consist
of one or two thin metal layers, usually silver, that determine the low-e behav-
ior, and several additional layers for anti-oxidant, anti-reflex and adhesion-
improving purposes.

As the main application of these coatings is in architectural glass, the coat-
ings are designed in such a way that visible transmittance is hardly affected.
Unfortunately, due to the decrease in transmission above 700 nm, the low-e
coatings reduce the solar transmittance of the glazing, which can be a hin-
drance for passive solar applications.

For solar architecture, transparent insulation (TI) and solar collectors, it is the
solar and not the visible transmittance that is the important factor. An ideal
“solar low-e coating” for these applications would be extremely wavelength
selective: i.e. a coating that reflects 300 K heat radiation, but is perfectly trans-
parent in the range of solar radiation. Calculations show that the solar trans-
mittance can be increased by about 20 to 25 percent compared to a conven-
tional coating using this ideal solar low-e coating.

A way of increasing the wavelength selectivity of a low-e coating is to micro-
structure the metal layer contained in the film system. Instead of a complete
layer, a metal mesh is created on the glass substrate. If the distances between
the metal bridges of this mesh are small compared to the IR wavelengths, the
coating behaves as a homogeneous metal layer or a conventional low-e IR coat-
ing. However, for solar radiation, for which the wavelengths are small com-
pared to the distances between the metal bridges, transmission is only slightly
reduced.

Numerical simulations using Mie scattering theory and the method of finite
differences in the time domain (FDTD) were carried out to characterize this se-
lective behavior. As there was no possibility for size-variation of sub-micron
structured layers, structures as well as wavelengths were up-scaled by a factor
of 10°. This transfers the problem into the microwave spectral range, in which
scattering experiments were performed using a macroscopic metal grating.
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Predictions concerning the spectral transmission of a grating made from per-
fectly conducting metal on a glass substrate can be made using the numerical
simulation results, depending on width, distance and height of the bars of the
grating. Subsequent to testing various parameters, suitable values were deter-
mined for the metal mesh as a structured low-e coating.

The effect of the micro-structuring on a real layer system was calculated by
applying the spectral behavior of the perfectly conducting metal grating on an
existing low-e coating. The film system Interpane iplus E on float glass was used
as a reference coating. By structuring this system into bars with a width of
260 nm and distances of 1080 nm, the solar transmission can be increased by 15
percentage points to 0.72. The thickness of the silver layer in the film system
has to be enlarged from 15nm to 60 nm, however. IR emissivity is increased
from 0.03 to 0.048 because of the structuring.

If this solar low-e coating is employed in double glazings, the total solar en-
ergy transmittance, the g-value, can be increased to 0.70, compared to 0.58 for
glazings using the conventional low-e coating. 80 percent of the decrease in g-
value caused by the conventional low-e IR coating can be regained by micro-
structuring the coating; the slight disadvantage here is a marginal rise in the
heat loss coefficient, the U-value, from 1.06 W/(m?-K) to 1.12 W/(m?K).
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1.1 Motivation

.Jeder redet iiber das Wetter, aber keiner tut etwas dagegen.”

MARK TWAIN

Die meisten Klimaforscher sind sich heutzutage einig, dass die Menschheit ei-
nen Anteil an der durch Messdaten belegten Erderwarmung hat [Oreskes
2004]. Abbildung 1.1 zeigt den Verlauf der jahrlichen mittleren Temperatur auf
der Erdoberfldache seit Beginn der kontinuierlichen Wetteraufzeichnung. Aus-

gewertet wurden hierzu Temperaturmessungen auf Land und Ozean [Hansen
2006].
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Abbildung 1.1

Abweichung der jahrlichen mittleren Temperatur auf der Erdoberflache
vom langjdhrigen Mittelwert von 1951 bis 1980 (markierter Bereich)
[Hansen 2006].

Allein durch natiirliche Einfliisse wie Schwankungen der Sonneneinstrahlung
oder Vulkanausbriiche lasst sich dieser Temperaturanstieg nicht erklaren. Kli-
mamodelle und Simulationen geben den Anstieg nur richtig wieder, wenn
man zusdtzlich vom Menschen verursachte, also anthropogene, Einfliisse be-
rlicksichtigt [IPCC 2001].
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Der grofite Anteil der Erderwdrmung in den letzten hundert Jahren ist nach
diesen Modellen bedingt durch die von der Menschheit verursachte Emission
von Treibhausgasen wie CO,, CH, oder N,O in die Erdatmosphare [DPG 2005].

Um Voraussagen tiber die zukiinftige Entwicklung der Erdtemperatur tref-
fen zu konnen, werden in Klimasimulationen verschiedene Emissionsszenarien
tiir diese Treibhausgase durchgespielt. Je nach Szenario sagen die Klimamodel-
le bis zum Jahr 2100 eine Erderwarmung zwischen 1.4 K und 5.8 K voraus
[IPCC 2001].

Eine derartige Erhohung der globalen Durchschnittstemperatur hat jedoch
zahlreiche Folgen: bei einem Temperaturanstieg von tiber 1.6 K im oben ge-
nannten Zeitraum wird mit starken Verlusten in der weltweiten Nahrungsmit-
telproduktion gerechnet, und die Anzahl der von Wassermangel bedrohten
Menschen erhoht sich. Durch das Abschmelzen grofler Eismassen kann der
Meeresspiegel ansteigen und so viele besiedelte Gebiete bedrohen. Durch den
so bedingten hohen Siiffwassereintrag in die Ozeane konnen Meeresstromun-
gen wie beispielsweise der Golfstrom gestort werden, was weit reichende Fol-
gen fiir das Klima in Europa hatte. Durch Auftauen von Permafrostgebieten
kann Methan aus grofien Reserven beispielsweise in Sibirien in die Atmospha-
re freigesetzt werden [WBGU 2003], das als Treibhausgas mit einem Global
Warming Potential (GWP) von 23, also molekiilbezogen 23 mal starker als CO:
wirkt.

Aufler dieser absoluten Temperaturerhthung ist auch die Anderungsrate
der globalen Durchschnittstemperatur von Bedeutung. So konnen sich ober-
halb eines langerfristigen Temperaturanstiegs von etwa 0.2 K pro Jahrzehnt
viele Tier- und Pflanzenarten nicht mehr anpassen oder den sich verschieben-
den Klimazonen geographisch folgen [Hare 2003].

Es ist also unbedingt notwendig, den globalen Temperaturanstieg durch ge-
ringe Emission von Treibhausgasen zu begrenzen.

Der grofite Anteil an der anthropogenen Erwarmung der Erdatmosphare
entfallt mit 83.9 Prozent auf CO,, das fast ganzlich durch Verbrennung fossiler
Brennstoffe entsteht [IPCC 2001]. Durch effizientere Kraftwerkstechniken im
Bereich der fossilen aber leider auch der nuklearen Primarenergietrager, durch
energetische Altbausanierung, den Finsatz von regenerativen Energien sowie
generell durch rationellen Energieeinsatz kann der Verbrauch an diesen fossi-
len Brennstoffen vermindert und dadurch ein wesentlicher Beitrag zur Begren-



zung des CO,-Anstiegs geleistet werden. Abbildung 1.2 zeigt den Primarener-
gieverbrauch in Deutschland im Jahr 2001 aufgeschliisselt nach Anwendungs-
gebiet [FfE 2003]. Die Raumheizung hat mit 25.2 Prozent Anteil am Primar-
energieverbrauch demnach auch einen grofien Anteil an der Emission von
Treibhausgasen. Zusatzlich entfallen etwa 5 Prozentpunkte aus dem Bereich
Prozesswarme auf die privaten Haushalte, hauptsachlich zur Warmwasserbe-
reitung. Beide Anwendungsgebiete — Raumheizung und Warmwasserberei-
tung — bediirfen einer drastischen Mengenreduzierung durch energetische Sa-
nierung des Gebaudebestandes sowie einer vermehrten Nutzung der Solar-
energie.
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Abbildung 1.2

Priméarenergieverbrauch in Deutschland 2001 [FfE 2003]. NEV bezeich-
net dabei die nicht-energetische Verwendung eines Brennstoffs, also
beispielsweise den Einsatz von Erdél fir die Kunststofforoduktion oder
als Schmiermittel.

Die meisten Systeme zur thermischen Verwertung der Sonnenstrahlung nutzen
einen dunklen Absorber. Dieser heizt sich auf, und die entstandene Warme
wird zu einem Verbraucher abgefithrt. Um Warmeverluste in die Umgebung
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zu vermeiden, sollten die Warmetransportmechanismen Warmeleitung, Kon-
vektion und Warmestrahlung moglichst unterbunden werden. Dies geschieht
durch eine geeignete Warmedammung (die natiirlich durchlassig fiir die Son-
nenstrahlung sein muss) und/oder den Einsatz von wellenldngenselektiven
Absorbermaterialien, die die Sonnenenergie moglichst gut absorbieren und nur
einen kleinen Anteil der absorbierten Energie als Warme wieder abstrahlen.

Ein Beispiel einer derartigen Nutzung der Sonnenenergie zur Raumheizung
ist die solare Wandheizung mit transparenter Warmedammung (TWD) (siehe
Abbildung 1.3).
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Abbildung 1.3

Aufbau einer solaren Wandheizung mit trans-
parenter Wéarmeddmmung (TWD). Ein auf
eine massive Wand aufgebrachter Absorber-
putz erwdrmt sich durch solare Einstrahlung.
Durch die Dammwirkung der Abdeckscheibe
und der Kapillarplatte kann ein erheblicher
Anteil der Wéarme in den Innenraum abge-

fihrt werden.

Als Solarabsorber dient hier meist ein direkt auf eine massive Wand aufge-
brachter dunkler Putz. Konvektion wird durch Kunststoff- oder Glaskapillaren

hinter einer Abdeckscheibe vermindert. Da der Warmewiderstand nach aufsen



bei dieser Konstruktion grofier als durch die Wand ist, wird der grofste Teil der
absorbierten Energie durch die Mauer in den Innenraum transportiert. Die
Warmewelle kommt dort mit einer Verzogerung von vier bis sechs Stunden an,
so dass die Wand in den Abendstunden als ,solarer Kachelofen” wirkt (siehe
dazu auch [Grofs 2001]).

Bei der solaren Wandheizung beschrankt man sich meist auf die Unterdrii-
ckung von Konvektion. Selektive Absorberputze, die kostengtinstig direkt auf
die Wand aufgebracht werden konnen, stehen leider noch nicht zur Verfi-
gung.

Eine andere Moglichkeit, die Abstrahlung in die Umgebung zu minimieren,
ist eine selektive Beschichtung auf der Abdeckscheibe, eine so genannte Low-e-
Beschichtung, die im Infrarotbereich eine sehr geringe Emissivitat aufweist. Eine
solche Beschichtung verbessert die thermische Isolationswirkung der Scheibe.
Sie vermindert durch Absorption im nahen Infrarotbereich jedoch auch den
solaren Energieeintrag.

Aus diesem Grund wird bei vielen solaren Anwendungen auf eine low-e-
beschichtete Scheibe verzichtet. Erforderlich ware also eine solare Beschichtung,
eine Beschichtung mit einer dhnlich niedrigen Infrarotemissivitat wie bei kon-
ventionellen Low-e-Produkten, die jedoch einen deutlich hoheren Transmissi-
onsgrad im solaren Spektralbereich aufweist. Dass durch Mikrostrukturierung
einer konventionellen Low-e-Schicht eine solche solare Beschichtung erzeugt
werden kann, soll im Folgenden gezeigt werden.
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1.2 Mikrostrukturierte Metallschichten auf Glas

1.2.1 Das solare Spektrum

Nahezu die gesamten Energiequellen auf der Erde verdanken wir entweder
direkt (Photovoltaik und Solarthermie) oder indirekt (Biomasse und fossile
Brennstoffe, aber auch Windkraft und Gezeitenenergie) der Sonne. Die heutige
Energieversorgung der Menschheit fufst dabei zu ca. 80 Prozent auf fossilen
Ressourcen, also iiber Jahrmillionen in der Erdkruste gespeicherter Sonnen-
energie. Quelle der Sonnenstrahlung ist grofstenteils die Photosphire der Sonne
(siehe Abbildung 1.4).

Chromosphére

Korona

Abbildung 1.4

Aufbau der Sonne. Uber dem dichten und heiflen Kern und der Konvek-
tionszone liegt die Photosphdre, aus der zum gréfiten Teil die Sonnen-
strahlung stammt und die die eigentliche sichtbare Sonnenoberflache
ausmacht. Die Sonnenatmosphdre besteht aus der Chromosphére und
der sehr weit ausgedehnten, nach auBBen nicht genau begrenzten Koro-

na. [Liou 2002]

Das Spektrum der in der Photosphdre erzeugten Strahlung lasst sich in guter
Néaherung durch das eines schwarzen Strahlers mit der effektiven Temperatur



5780 K beschreiben [Unsold 1999]. Sowohl die Photosphdre selbst als auch die
weiter auflen liegenden Schichten der Sonne, die Chromosphire und die Korona,
absorbieren einen Teil des in der Photosphdre erzeugten kontinuierlichen
Spektrums (hierdurch entstehen die Fraunhofer-Linien) und emittieren zusatzli-
ches Licht bei anderen Wellenlingen [Gerthsen 1993]. So kommen Abwei-
chungen vom Spektrum eines schwarzen Strahlers zustande.

Sonnenlicht, das bis zur Erdoberflache vorgedrungen ist, hat schon einen
Weg durch die Erdatmosphare zuriickgelegt. Durch Absorptions- und Streu-
prozesse an Luftmolekiilen, hauptsachlich an Wasser, Sauerstoff, Kohlendioxid
und Ozon, wird das Sonnenlicht auf dem Weg durch die Atmosphére abge-
schwacht. Ein Maf fiir die auf diesem Weg durchquerte Luftmenge ist die Air
Mass (AM). Die extraterrestrische Sonnenstrahlung, also das Sonnenlicht au-
Berhalb der Erdatmosphare, bezeichnet man mit AM 0. Steht die Sonne im Ze-
nit, so durchquert das Sonnenlicht die Atmosphare auf dem kiirzestmoglichen
Weg von einer Atmosphdrendicke und man spricht von AM 1. Bei anderen
Sonnenstanden ist die zuriickgelegte Strecke des Lichts durch die Atmosphare
grofier und dadurch auch die spektrale Verteilung des Sonnenlichts anders.
Die Einstrahlung auf die Erdoberfliche in Mitteleuropa beschreibt am besten
das Spektrum AM 1.5.

2.0 4
o
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s -
> E
[ C
=) .
< «_ 1.04
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£ = Sonnenspektrum AM O (extraterrestrisch)
K = I sonnenspekirum AM 1.5
g 0.5 Planck-Verteilung bei 5780 K
K
a
%)
0.0 4 T ‘ \ ‘ \ ‘ !
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Abbildung 1.5

Spektrale solare Bestrahlungsstarke auflerhalb der Erdatmosphdre
(AM 0) und am Erdboden (AM 1.5) [AMTS-G-173 2003]. Das Spektrum
AM O kann durch die Planck-Verteilung eines schwarzen Strahlers der
Temperatur 5780 K angendéhert werden.
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Abbildung 1.5 zeigt die spektrale solare Bestrahlungsstarke aufserhalb der Erd-
atmosphéare (AM 0) und am Erdboden (AM 1.5) [AMTS-G-173], aufierdem die
Planck-Verteilung eines schwarzen Strahlers der Temperatur 5780 K. Diese
Kurve wurde nach der Formel fiir die spektrale spezifische Ausstrahlung eines
schwarzen Korpers

aM, 27zhc2_ 1
R 1)
berechnet. Zur Berechnung der Strahlungsintensitat am Rand der Erdatmo-
sphare ist die spezifische Ausstrahlung entsprechend dem quadratischen Ver-
héltnis von Sonnenradius zu Erdbahnradius um den Faktor 1/46200 zu skalie-
ren. A ist dabei die Wellenlange, /1 das Plancksche Wirkungsquantum, c die
Lichtgeschwindigkeit im Vakuum und k die Boltzmannkonstante. Die Skalie-
rung ist notig, da mit Hilfe von Gleichung (1.1) die spezifische Ausstrahlung
an der Oberfldache des schwarzen Strahlers berechnet wird (in diesem Fall also

der Photosphére der Sonne) und nicht in Erdnahe.

1.0 4

0.5 1

Sonnenspektrum AM 1.5 (normiert)
Integralfunktion Gber AM 1.5

Integral zu dieser Wellenlénge

" 500 | 1000 | 1500 | 2000 | 2500
Wellenldnge [nm]

Abbildung 1.6

Integral Gber das Sonnenspektrum AM 1.5. Auf den sichtbaren Spektral-

bereich zwischen 380 und 780 nm fallen 54% der eingestrahlten Ener-

gie, auf den IR-Bereich 43% und auf den UV-Bereich 3% [AMTS-G-173

2003].
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Fiir viele Anwendungen ist es interessant, welcher Anteil der eingestrahlten
Sonnenenergie in einem bestimmten Wellenldngenintervall liegt. Hierzu tragt
man das Integral iiber die Bestrahlungsstarke bis zu einer Wellenldnge A tiber
die Wellenlange auf und normiert diese Kurve auf den Maximalwert 1 (siehe
Abbildung 1.6). Hierdurch wird ersichtlich, dass etwa 54% der auf die Erdober-
flache eingestrahlten Sonnenenergie im sichtbaren Spektralbereich zwischen
380 und 780 nm liegt. Etwa 3% der Sonnenenergie liegen im UV-Bereich unter-
halb von 380 nm, und etwa 43% fallen auf den Infrarotbereich oberhalb von
780 nm. Nicht einmal ein Prozent der Sonnenstrahlung hat eine Wellenldnge
grofser als 2500 nm.

1.2.2 KenngréBen fir Verglasungen

Glas spielt in der modernen Architektur eine wichtige Rolle — besonders bei
reprasentativen Bilirogebauden kann der Verglasungsanteil die 100-Prozent-
Marke fast erreichen. Da die Durchsicht durch das Glas erhalten bleiben soll,
ist es hier nicht moglich, mit opaken Materialien zu dammen. Um Warmever-
luste im Winter zu vermeiden, muss also die Verglasung selbst eine gewisse
Isolationswirkung aufweisen.

Transmissionsgrade
Zur Charakterisierung von Verglasungen werden verschiedene Parameter ver-
wendet.

Der spektrale Transmissionsgrad t(A) einer Verglasung gibt an, welcher Anteil
der einfallenden Strahlung bei einer bestimmten Wellenldnge die Verglasung
passieren kann. Um einen einzelnen aussagekraftigen Parameter zu erhalten,
wird der spektrale Transmissionsgrad gemafs Gleichung (1.2) je nach Anwen-
dungsgebiet mit einem geeigneten Spektrum S(A) gewichtet:

[z(2)-S(2)-da
T s(y-da (12)

Interessiert man sich fiir die Transmission der Verglasung im gesamten solaren
Spektralbereich, den solaren Transmissionsgrad T,
wichtungsfunktion S(A) die spektrale Verteilung der Sonnenstrahlung (siehe
Abbildung 1.5).

so verwendet man als Ge-
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Ist vielmehr der visuelle Transmissionsgrad 7, einer Verglasung fiir das sicht-
bare Licht interessant, wichtet man den spektralen Transmissionsgrad mit dem
Produkt aus der Verteilung der einstrahlenden Lichtquelle (also beispielsweise
dem Sonnenspektrum oder dem sehr ahnlichen Normlicht D, [DIN EN 410
1998]) und der Empfindlichkeit des menschlichen Auges fiir das Sehen bei Tag
(siehe Abbildung 1.7).

1 Sonnenspektrum AM 1.5 (normiert)
1.0 1 Augenempfindlichkeit
— = +Produkt aus beidem
3 0.8-
‘o
-
B
w 0.64
o
o
2
£ 0.4
)
s)
0.2
0.0 \ \ w T ‘ T
400 450 500 550 600 650 700 750
Wellenlange [nm]
Abbildung 1.7

Empfindlichkeit des menschlichen Auges fir das Sehen bei Tag und die
solare Einstrahlung bei AM 1.5 im sichtbaren Spektralbereich.

U-Wert

Der Wirmedurchgangskoeffizient oder U-Wert beschreibt den Warmedurchgang
durch eine Verglasung, wenn zwischen der Innen- und der Aufienseite eine
Temperaturdifferenz angelegt wird. Betrachtet wird dabei nur der mittlere Be-
reich der Scheibe bei stationdrem Zustand. Randeffekte wie beispielsweise der
Randverbund einer Mehrscheibenverglasung werden vernachlassigt.

Die Europadische Norm [DIN EN 673 1999] enthidlt ein Berechnungsverfah-
ren, mit dem der U-Wert einer Verglasung mit ebenen, parallelen Oberflachen
berechnet werden kann. Betrachtet wird in dieser Norm der senkrechte Einbau,
und die Warmeiibergangskoeffizienten werden auf 23 W/(m?2 K) fiir den Uber-
gang von der dufleren Glasscheibe in den Aufienraum und 8 W/(m? K) fiir den
Ubergang von der inneren Glasscheibe in den Innenraum festgelegt. Die Uber-
gangskoeffizienten fiir den Innen- und den Aufienraum sind unterschiedlich,
da fiir die AufSenscheibe erzwungene Konvektion mitberticksichtigt wird. Die
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Temperaturdifferenz zwischen der dufSersten und der innersten Scheibenober-
flache betragt in dieser Rechenvorschrift 15 K.

g-Wert

Der solare Gesamtenergiedurchlassgrad oder g-Wert gibt an, wie viel der auf die
Verglasung eingestrahlten solaren Energie in den Innenraum gelangt. Da ein
Teil der Sonnenenergie von der Verglasung absorbiert wird, erwarmt sich die-
se und gibt durch die tiblichen Mechanismen Warmeleitung, Konvektion und
Warmestrahlung einen Teil ihrer Energie in den Innenraum ab. Dieser Anteil
wird als sekundirer Wirmeabgabegrad g; bezeichnet. Der g-Wert setzt sich nun
aus dem direkt transmittierten Anteil der Sonnenenergie und diesem sekunda-
ren Warmeabgabegrad zusammen:

g = Tsol + qi (13)

Bei transparenten oder transluzenten Systemen entfallt der grofite Teil des g-
Werts auf den direkt transmittierten Strahlungsanteil 7.

Verglasungstypen

Die einfachste Moglichkeit, eine Fensteréffnung transparent zu verschlie-
f3en, ist eine Einscheibenverglasung. Mit den oben bereits erwdhnten War-
meiibergangskoeffizienten ergibt sich nach [DIN EN 673 1999] fiir eine
Scheibe aus 4 mm dickem Kalk-Natron-Glas ein U-Wert von
5.8 W/(m? K). Der Warmewiderstand der Scheibe selbst spielt dabei kaum
eine Rolle — die Isolationswirkung kommt mafSgeblich durch die War-
mewiderstinde der Uberginge von der Scheibe in den Auflen- bzw. in
den Innenraum zustande.

Um die Isolationswirkung zu erhohen, kommt eine zweite Scheibe
zum Einsatz. Bei der Zweischeibenverglasung wird durch die ruhende
Luftschicht mit einer typischen Dicke von 16 mm zwischen den beiden
Scheiben bei sonst gleichen Bedingungen der U-Wert auf 2.6 W/(m? K)
gesenkt. Abbildung 1.8 zeigt einen Aufbau der Verglasung und die
Warmetransportmechanismen. Durch einen (schlecht warmeleitenden)
Abstandshalter rund um die beiden Scheiben wird der Scheibenabstand
so gering eingestellt, dass die Konvektion im Scheibenzwischenraum mi-
nimiert wird. Der Warmetransport zwischen den beiden Scheiben kommt
also hauptsachlich durch Warmeleitung des Gases im Scheibenzwischen-



1 Uberbllck 13
\

raum und durch Warmestrahlung zwischen den Scheiben zustande.

Bei der Wirmeschutzverglasung schliefslich werden auch diese beiden
Transportmechanismen verringert. Durch Fiillen des Scheibenzwischen-
raums mit einem schwereren Gas als Luft kann die Warmeleitung tiber
das Gas verringert werden. Meistens kommen Edelgase zum Finsatz, da
diese nicht reaktiv sind. Argon wird am haufigsten verwendet, da die
schwereren und damit schlechter warmeleitenden Edelgase Krypton o-
der Xenon nur in geringen Mengen verfiigbar (und damit auch teuer)
sind [Glaser 1999]. Um die Abstrahlung der warmen Innenscheibe in den
kalten Auflenraum zu senken, verwendet man eine so genannte Low-e-
Beschichtung, also eine Beschichtung mit sehr geringem Emissionsvermdgen im
Infrarotbereich. In der Glasindustrie werden die moglichen Positionen fiir Be-
schichtungen — also die Glasoberflichen — vom Aufienraum zum Innenraum
hin durchnummeriert (siehe Abbildung 1.8).

(] (]

e} e}

2 2

9] O]

: ¢

() (]

(am] C

2 <

< Warme-

leitung
Abbildung 1.8
Warmetransportmechanismen bei ei-
. . Konvektion
ner Warmeschutzverglasung aus zwei
Scheiben. Energie aus dem Innenraum
kann durch Warmeleitung Uber das
Gas im Scheibenzwischenraum, durch Strahlung
Konvektion dieses Gases, also eine DEVIVVYNVVIN Lowc
Bewegung von warmen Gasmolekdlen L —— 1.
. _ Schicht

von der Innenscheibe zur Auienschei-
be, und durch Abstrahlung der war- r 4'| r 4'|
men Innenscheibe nach Auflen trans- ~—| |~ of |+
portiert werden. Durch eine Low-e- 8 |8 8l |8
Beschichtung kann der Strahlungs- Abstands-
transport stark reduziert werden. halter

Da die Low-e-Schichten haufig als soft coating ausgefithrt werden, also nicht
stabil gegen mechanische Belastung und nicht feuchtigkeitsresistent sind, wer-
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den die Schichten im geschiitzten Scheibenzwischenraum, also auf Position 2
oder Position 3, aufgebracht. Fiir den Warmedurchlasskoeffizienten macht die-
se Position keinen Unterschied. Der Gesamtenergiedurchlassgrad jedoch wird
sehr wohl durch die Position der Low-e-Schicht beeinflusst, da sich die Schicht
bei Einstrahlung erwarmt und ihre Energie durch Warmeleitung je nach Posi-
tion dann eher in den Innen- oder in den Auflenraum abgibt.

Abbildung 1.9 zeigt den U-Wert einer Warmeschutzverglasung in Abhan-
gigkeit vom Emissionsgrad der Beschichtung auf einer Oberfliche im Schei-
benzwischenraum. Durch Verwenden einer Low-e-Beschichtung mit einem
Emissionsgrad von 0.04 im Infraroten und Fiillung des Scheibenzwischen-
raums mit Argon lasst sich der U-Wert der Verglasung auf 1.1 W/(m? K) sen-
ken.

3.0+

N
o
|

unbeschichtete
Glasoberflache

U-Wert [W/(m”- K)]

'«<— Low-e-Beschichtung (e=0.04)

T T T T T T T
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Emissionsgrad der Beschichtung

Abbildung 1.9

U-Wert einer Warmeschutzverglasung in Abhdngigkeit vom Emissions-
grad einer Oberflachenbeschichtung im Scheibenzwischenraum. Die
beiden Kalk-Natronglas-Scheiben haben dabei eine Dicke von 4 mm,
der 15 mm breite Scheibenzwischenraum ist mit Argon gefillt und die
dbrigen Oberflachen sind unbeschichtet. Eine unbeschichtete Kalk-Na-
tronglasscheibe hat einen Emissionsgrad von 0.837.

1.2.3 Beschichtungen zur Reduktion der Wérmeabstrahlung

Wie sich Abbildung 1.9 entnehmen lasst, konnen die Warmeverluste (der U-
Wert) einer Zweischeibenverglasung mit Argonfiillung im Scheibenzwischen-
raum durch den Einsatz einer Low-e-Beschichtung um fast 58 Prozent von
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2.6 W/(m?2K) auf 1.1 W/(m? K) gesenkt werden. Diese Beschichtung hat also
wesentlichen Einfluss auf die Warmedammeigenschaften einer Verglasung.

Niedrige Emissivitit und elektrische Leitfahigkeit

Die wichtigste Eigenschaft einer Low-e-Beschichtung ist natiirlich die niedrige
Emissivitdt im Infrarotbereich. Niedrige Emissivitat im Infraroten entspricht
nach dem Kirchhoffschen Gesetz einer niedrigen Absorption in diesem Spekt-
ralbereich. Einfallende Strahlung kann von einem Material entweder reflek-
tiert, transmittiert oder absorbiert werden. Fiir den Reflexionsgrad p, den
Transmissionsgrad rund den Absorptionsgrad a muss also gelten

p+r+a=1 (1.4)

Durch einen hohen Reflexionsgrad im Infrarotbereich kann folglich eine nied-
rige Absorption in diesem Bereich und damit ein geringer Emissionsgrad er-
reicht werden.

Materialien mit hoher elektrischer Leitfahigkeit, also beispielsweise Metalle
oder Halbleiter, weisen einen solchen hohen Reflexionsgrad auf. Fallt langwel-
lige elektromagnetische Strahlung auf ein derartiges Material, werden die
mehr oder weniger frei beweglichen Ladungstrager (bei Metallen die Elektro-
nen, bei Halbleitern Elektronen oder Locher) durch das Strahlungsfeld be-
schleunigt und schwingen in der Frequenz der einfallenden Strahlung mit. Die
von diesen geladenen Teilchen bei Beschleunigung selber ausgestrahlten elekt-
romagnetischen Wellen — das induzierte Feld — {iberlagern sich mit dem einfal-
lenden Feld koharent, so dass sich durch Interferenz in der Summe eine Refle-
xion ergibt. Bei kurzwelligerer Strahlung und dementsprechend grofieren Fre-
quenzen ist die Tragheit der durch Coulomb-Wechselwirkung gedampften La-
dungstrdger jedoch zu grof3: sie konnen dem einfallenden elektrischen Feld
nicht mehr folgen, es baut sich kein induziertes elektrisches Feld auf und das
Material wird transparent.

Im Reflexionsspektrum von Metallen oder Halbleitern ist beim Ubergang
zwischen diesen beiden Bereichen eine deutliche Anderung der Reflexion zu
sehen. Der steile Anstieg mit A im Spektrum wird Plasmaresonanzkante genannt.
Die Plasmafrequenz, also die Frequenz, bei der dieser Ubergang stattfindet, ist
abhangig von der Ladungstragerkonzentration im jeweiligen Material. Die
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Plasmafrequenz der meisten Metalle liegt noch im sichtbaren Spektralbereich
oder im nahen Infrarot.

Mit Hilfe der Maxwellschen Gleichungen (2.1)-(2.4) lasst sich aus den elektri-
schen und magnetischen Eigenschaften eines Materials der komplexe Bre-
chungsindex n+1k und damit auch der spektrale Emissionsgrad ableiten (sie-
he dazu auch [Siegel 1988]). Nach der Hagen-Rubens-Beziehung

167

A)= | ———
#4) A-c-uy-o

(1.5)

ist ersichtlich, dass ein niedriger Emissionsgrad ¢ durch eine hohe Leitfahigkeit
o erreicht wird. Aufgrund der zur Herleitung dieser Formel verwendeten Na-
herungen ist Beziehung (1.5) jedoch nur fiir grofie Wellenldangen oberhalb von
5000 nm giiltig. Fiir Metalle bestdatigen Messdaten diesen Zusammenhang je-
doch auch fiir kleinere Wellenldngen, solange diese deutlich grofler als die
Plasmawellenldnge sind.

Aufbau eines Low-e-Schichtsystems

Schichten aus Metallen oder Halbleitern sind also geeignete Mittel, um die
Emissivitat einer Flachglasoberflache in der geeigneten Weise zu senken. Aus
Griinden der Herstellbarkeit und der Haltbarkeit ist jedoch keine einzelne
Schicht, sondern ein ganzes Schichtsystem vonnoten.

Als tatsachliche niedrigemittierende Schicht kommen in den Low-e-Schichtsys-
temen die oben schon angesprochenen Halbleiter oder Metalle zum Einsatz. Da
mit den metallischen Schichten kleinere Emissionsgrade und damit auch nied-
rigere U-Werte erreicht werden konnen, werden fiir Warmeschutzverglasun-
gen hauptsachlich diese eingesetzt.

Die Metalle Gold, Silber und Kupfer weisen als diinne Schichten im sichtba-
ren Spektralbereich nur eine geringe Absorption auf. Kupfer ist sehr korrosi-
onsanfallig und wird deshalb in industriellem Mafistab nicht verwendet. Gold
ist zwar inert und einfach als diinne Schicht herzustellen (die ersten industriell
gefertigten transparenten Metallschichten waren deshalb auch aus Gold), hat
von den drei genannten Metallen jedoch die geringste elektrische Leitfahigkeit,
so dass mit Gold nicht die sehr geringen Emissivitaten erreicht werden kon-
nen. Silber mit der hochsten Leitfahigkeit ist zwar auch korrosionsanfallig, die-
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ses Problem bekommt man jedoch durch den Einsatz geeigneter Blockerschich-
ten in den Griff [Glaser 1999].

Da die Metalle Silber und Gold eine Flachglasoberfldche nur schlecht benet-
zen, ist fiir die Ausbildung einer diinnen, glatten Metallschicht eine Schicht zur
Haftvermittlung notwendig. Diese Haftschicht sorgt fiir ein gleichmafiiges
Aufwachsen des Metalls auf der Glasoberfldche.

Bei der Verwendung von Silber als metallische Schicht werden zusatzlich
noch eine oder zwei Blockerschichten notwendig, um Korrosion der Metall-
schicht bei Kontakt mit Sauerstoff oder Spuren von Schwefelwasserstoff zu
vermeiden. Die Blockerschichten sollten also die Diffusion dieser Molekiile un-
terbinden. Teilweise kann die Blockerfunktion auch von der Haftschicht tiber-
nommen werden.

Der Lichttransmissionsgrad des Schichtsystems kann schliefSlich durch Inter-
ferenzentspiegelung mit einer Deckschicht optimiert werden. Berechnungen
nach dem Admittanzverfahren (siehe dazu auch die Ubersicht in [Grof3 2001])
ergeben, dass eine ideale Entspiegelung einer 12 nm dicken Silberschicht durch
einen asymmetrischen Schichtaufbau mit einer Deckschicht mit dem Bre-
chungsindex 7, =1.8 und einer Haftschicht mit dem Brechungsindex
ny = 3.2 erreicht wird (die Blockerschicht wird dabei vernachlassigt) [Grosse
1997]. Materialien zu finden, die die geforderten Brechungsindizes iiber weite
Spektralbereiche aufweisen, gestaltet sich allerdings als schwierig. Als Haft-
schicht wird oft teiloxidisches Wismut BiO, mit einem Brechungsindex von 2.3
verwendet, der gewiinschte Brechungsindex 1.8 fiir die Deckschicht kann
durch eine Zweifachschicht angendhert werden [Glaser 1999].

Abbildung 1.10 zeigt ein Low-e-Schichtsystem, mit dem eine Emissivitat von
0.04 erreicht werden kann. Eine Silberschicht sorgt fiir die niedrigemittieren-
den FEigenschaften, als Haft- und Deckschicht wird teiloxidisches Wismut ver-
wendet, und die Blockerschicht besteht aus NiCr.
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Abbildung 1.10
Beispiel eines Low-e-Schichtsystems mit Silber als niedrigemittierende
Schicht. Der Emissionsgrad dieses Schichtsystems betrdagt 0.04 [Glaser

1999].

Low-e-Beschichtungen fiir solare Anwendungen

Die meisten Low-e-Schichtsysteme sind so ausgelegt, dass im sichtbaren Spekt-
ralbereich der Transmissionsgrad moglichst wenig verringert wird. Im nahen
Infrarot fallt die Transmission durch die Beschichtung jedoch deutlich ab. Fiir
solare Anwendungen, bei denen nicht die Transmission von sichtbarem Licht
sondern von Sonnenenergie im Vordergrund steht, ware eine hohe Transmis-
sion liber den gesamten Spektralbereich der solaren Einstrahlung, also etwa
von einer Wellenldnge von 250 nm bis 2500 nm, wiinschenswert. 2500 nm ist
auch die Grenze, ab der aufgrund von Absorptionsbanden die Transmission
des Glassubstrats sprunghaft abfallt: oberhalb dieser Wellenldnge ist das Glas-
substrat opak.

Abbildung 1.11 zeigt den Verlauf des Transmissions- und Reflexionsspekit-
rums fiir eine solche ideale solare Beschichtung. Die gesamte Sonnenenergie soll
die Scheibe passieren, iiber den Bereich der solaren Einstrahlung liegt die
Transmission also bei 1. Die Scheibe soll jedoch auch einen niedrigen Emissi-
onsgrad und damit einen hohen Reflexionsgrad im Infrarotbereich aufweisen.
Die Reflexion liegt daher im Bereich der Warmestrahlung bei 1. Der Ubergang
zwischen diesen beiden Gebieten unterschiedlichen Verhaltens findet bei etwa
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2500 nm Wellenldnge statt, also zwischen dem Spektralbereich der Sonnen-
strahlung und der Planck-Abstrahlung bei Zimmertemperatur.

L -

I — Transmission
| — - Reflexion
0.8 |
5 I
.2
a I
e I
g 0.6 |
c
E |
- [
= 0.4 |
o
’q% solare | Warmestrahlung
= Einstrahlung | (300 K)
& 0.2 [
I
I
0.0 e \ \ —
1000 10000

Wellenldnge [nm]

Abbildung 1.11

Transmissions- und Reflexionsverlauf einer idealen solaren Beschich-
tung. Die eingestrahlte Solarenergie wird komplett transmittiert, die
Warmestrahlung aus dem Innenraum komplett reflektiert.

Eine konventionelle Low-e-Beschichtung weist in der Realitdt jedoch andere
spektrale Figenschaften auf. Abbildung 1.12 zeigt das Transmissionsspektrum
der Low-e-Beschichtung iplus E der Firma Interpane [Interpane 2006] auf einer
6 mm dicken Floatglasscheibe und die Transmission einer gleich dicken Float-
glasscheibe ohne die Beschichtung. Der schraffierte Bereich kennzeichnet die
durch die Beschichtung verursachten Transmissionsverluste im solaren Spekt-
ralbereich. Gewichtet mit der spektralen Verteilung des Sonnenlichts erhalt
man dadurch eine Erniedrigung des solaren Transmissionsgrades um 25 Pro-
zentpunkte von 0.82 auf 0.57. Diese Reduzierung der solaren Transmission
konnte im Idealfall durch geeignete Mikrostrukturierung wieder wettgemacht
werden.

Die Transmission im sichtbaren Spektralbereich verringert sich durch die
Beschichtung dabei nur um 2 Prozentpunkte.
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Abbildung 1.12

Transmissionsspektrum einer 6 mm dicken Floatglasscheibe ohne Be-
schichtung und mit Schichtsystem Interpane iplus E [Interpane 2006].
Der solare Transmissionsgrad sinkt durch die Low-e-Schicht um fast
25 Prozentpunkte (schraffierte Flache).

1.2.4 Wellenldangenselektivitdt durch Mikrostrukturierung

Eine Moglichkeit, die Wellenlangen-
selektivitat der Low-e-Beschichtung

zu erhohen, ist die Mikrostrukturie- @
rung der Metallschicht. Statt einer <\> ®
flachigen Beschichtung wird dabei ®

nur ein Metallgitter auf der Glas-
oberflache aufgebracht (siehe Abbil-
dung 1.13).
Fir Strahlung mit einer Wellen-
léi.nge gnréﬁer alﬁ de'r Ab'stand der  Appil dung 1.13
Gitterstabe verhalt sich diese struk-  Mikrostrukturierte Metallschicht auf einer
turierte Beschichtung wie eine Glasoberfldche.
durchgehende Metallschicht und der
Reflexionsgrad ist sehr hoch. Ist die Wellenldnge kleiner als die Gitterkonstan-
te, so wird die Transmission nur geringfligig vermindert. Abbildung 1.14 ver-
deutlicht dieses Verhalten.
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Abbildung 1.14

Wellenldngenselektivitat eines Metallgitters. Strahlung mit einer Wellen-
lange gréBer als die Gitterkonstante wird reflektiert (a). Bei Wellenldn-
gen kleiner als der Gitterkonstante wird der gréfite Teil der Strahlung
transmittiert (b).

Diese Idee fiir eine wellenldngenselektive Beschichtung auf der Basis eines lei-
tenden Gitters wurde bereits in den 1970er Jahren vorgestellt (siehe dazu bei-
spielsweise [Horwitz 1974], [McPhedran 1977] oder [Derrick 1979]). Obwohl
bereits damals Computersimulationen mit der Methode der finiten Differenzen
durchgefithrt wurden [Vincent 1978], waren Berechnungen in grofierem Maf3-
stab nicht denkbar. Erst mit dem Fortschritt der Computertechnologie ist es
inzwischen moglich, auch das Streuverhalten von komplexen grofiflaichigen
Strukturen beispielsweise mit der Methode der Finiten Differenzen im Zeitre-
gime (FDTD) mit vertretbarem Zeitaufwand zu berechnen. Bedingt durch
Schwierigkeiten in der Herstellung der Mikrostrukturen verschwand das
Thema in spateren Jahren dann aus der Fachliteratur.

Dass Wellenldngenselektivitat durch Mikrostrukturierung in der Energie-
technik auch heutzutage immer noch interessant ist, zeigt die Tatsache, dass
sich eine Patentanmeldung zu ,Scheiben mit mikrostrukturierter Low-e-Beschich-
tung” von Seiten des ZAE Bayern leider mit einer nahezu zeitgleich eingereich-
ten Anmeldung aus den USA [Tin 2004] tiberschnitt.






2 Theoretische Grundlagen
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2.1 Die Maxwellschen Gleichungen

Bereits in den Jahren 1861 bis 1864 entwickelte James Clerk Maxwell die Theo-
rien iiber Elektrizitdit und Magnetismus von Michael Faraday, André-Marie
Ampere und anderen zu den gekoppelten Differentialgleichungen der Elektro-
dynamik weiter. In seinem 1873 erschienenen ,, Treatise on Electricity and Magne-
tism"” [Maxwell 1873] fasste er seine Ergebnisse zusammen.

Eine wesentliche Rolle spielen in der Elektrodynamik die Maxwellschen Glei-
chungen. Sie beschreiben das Verhalten von elektrischen und magnetischen Fel-
dern. Aus den Maxwellgleichungen lasst sich die Existenz von transversalen
elektromagnetischen Wellen ableiten, deren Ausbreitungsgeschwindigkeit mit
der Lichtgeschwindigkeit tibereinstimmt. Maxwell schloss daraus, dass es sich
bei Licht ebenfalls um elektromagnetische Strahlung handelt [Hendry 1986]:

» This velocity is so nearly that of light, that it seems we have strong
reason to conclude that light itself (including radiant heat, and other
radiations if any) is an electromagnetic disturbance in the form of
waves propagated through the electromagnetic field according to elec-
tromagnetic laws.”

Erst im Jahre 1888, 9 Jahre nach Maxwells Tod, gelang es Heinrich Hertz, diese
elektromagnetischen Wellen experimentell nachzuweisen.

Maxwell selbst notierte seine Gleichungen zusammen mit einigen Hilfsglei-
chungen komponentenweise fiir die drei Raumrichtungen. In der heute iibli-
chen vektoriellen Notierung lassen sich die Maxwellschen Gleichungen in der
folgenden Form darstellen:

V:-D=p (2.1)
V-B=0 (2.2)
0B
—=-VxE 2.3
Py (2.3)
oD
—=VxH- 24
> J 24)

Fiir lineare Medien gilt fiir den Zusammenhang der elektrischen Flussdichte D
und der elektrischen Feldstirke E beziehungsweise der magnetischen Flussdichte B
und der magnetischen Feldstirke H
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D=¢-E=¢,-5,-E (2.5a)
B=p-H=p -py-H (2.5b)

Den Materialwert £ nennt man dabei die elektrische Permittivitit, i die magne-
tische Permeabilitit. & und g, sind Feldkonstante des Vakuums, die relative
Permittivitdt & und die relative Permeabilitédt x4, sind dimensionslose Grofsen.
Fiir sehr hohe Feldstarken ist bei vielen Materialien die optische Linearitat, also
der lineare Zusammenhang zwischen elektrischer bzw. magnetischer Fluss-
dichte und Feldstarke, nicht mehr gegeben. Man spricht dann von nichtlinearer
Optik.

2.1.1 Bedeutung der einzelnen Gleichungen

Die Maxwellschen Gleichungen sind essentiell fiir den gesamten Bereich der
Elektrodynamik. Die Bedeutung der einzelnen Gleichungen soll hier kurz dar-
gelegt werden (nach [Jackson 2002]):

e Gleichung (2.1), das Coulombsche Gesetz, beschreibt das elektrische Feld
als Quellenfeld. Die elektrische Ladungsdichte p ist dabei die Quelle des
elektrischen Feldes.

e Nach Gleichung (2.2) ist das magnetische Feld quellenfrei: es gibt keine
magnetischen Monopole.

e Gleichung (2.3) ist auch als Faradays Induktionsgesetz bekannt. Eine Ande-
rung der magnetischen Flussdichte B fiihrt zu einem elektrischen Gegen-
feld.

e Bei Gleichung (2.4) handelt es sich um eine erweiterte Form des Ampeére-
schen Durchflutungsgesetzes

§B -ds = Hy - Ienc (26)

in differentieller Darstellung. Dieses Gesetz bezieht das Integral tiber das
magnetische Feld auf einer geschlossenen Kurve um einen stromdurch-
flossenen Leiter auf die Summe der von der Kurve umschlossenen Strome
L. Maxwell fiel auf, dass sich dieses Amperesche Gesetz auf den Lade-
vorgang eines Kondensators nicht anwenden lasst und fiihrte die Verschie-

bungsstromdichte %> ein. J ldsst sich in zwei Anteile aufteilen: zum Anteil
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Jeource als unabhéngige Quelle des E-Felds kommt bei Verwendung von
Materialien mit elektrischen Verlusten noch die Dampfung des elektri-
schen Feldes:

J = ]source +o- E (2'7)

c ist dabei die elektrische Leitfahigkeit. Der Anteil J, .. wird verwendet,
um bei Computersimulationen auch stromdurchflossene Strukturen dar-
stellen zu konnen.

Gleichung (2.4) gibt an, dass ein sich anderndes elektrisches Feld selbst
dann ein magnetisches Feld erzeugt, wenn kein Strom fliefst und ist sozu-
sagen eine Umkehrung von Faradays Induktionsgesetz.

2.1.2 Elektromagnetische Wellen in zwei Dimensionen

Maxwell sagte mit der Entwicklung seiner Gleichungen die Existenz von elekt-
romagnetischen Wellen voraus. Er entdeckte, dass eine Losung seines Glei-
chungssystems zugleich die Wellengleichung

_fzcz.vzf (28)

erfiillt. Bei den elektromagnetischen Wellen handelt es sich um Transversal-
wellen. Die elektrischen und magnetischen Feldlinien stehen jeweils senkrecht
zur Ausbreitungsrichtung und auch senkrecht aufeinander.

Betrachtet man die Ausbreitung von Licht in zwei Dimensionen (die z-Achse
zeigt dabei senkrecht zur betrachteten Ebene), beispielsweise bei der Losung
von translationssymmetrischen Problemen, so kann man ohne Beschrankung
der Allgemeinheit zwei Basispolarisationen oder Strahlungsmoden des Lichts
angeben.

Bei der transversal magnetischen Mode in Bezug auf die z-Achse (TM,) liegt die
Komponente des elektrischen Felds parallel zur z-Richtung, die Komponenten
des magnetischen Felds liegen senkrecht zur z-Achse in der x-y-Ebene. Diese
Strahlungsmode lasst sich durch die Komponenten E,, H, und H, beschreiben.

Bei der transversal elektrischen Mode in Bezug auf die z-Achse (TE,) liegen die
Komponenten des elektrischen Feldes senkrecht zur z-Achse in der x-y-Ebene,
die Komponente des magnetischen Felds zeigt in z-Richtung. Zur Beschrei-
bung dieser Strahlungsmode benétigt man die Komponenten E,, E, und H,.



2 Theoretische Grundlagen »;

|

Da die beiden Strahlungsmoden keine gemeinsamen Feldkomponenten ent-
halten, konnen beide Moden gleichzeitig ohne Wechselwirkung existieren —
zumindest bei Einsatz von isotropen Materialien. Durch Uberlagerung der bei-
den Basispolarisationen lasst sich eine beliebige Polarisation des Lichts be-
schreiben.

Das Verhalten der beiden Strahlungsmoden TM, und TE, kann sehr unter-
schiedlich sein. Bei der Wechselwirkung mit einer langen metallischen Faser
parallel zur z-Achse beispielsweise wird die TM,-Mode eine starke Streuung
erfahren, da die beweglichen Elektronen in der Faser entlang der Faserrichtung
vom parallelen E-Feld beschleunigt werden und in Resonanz geraten konnen
(siehe Abbildung 2.1 lins). Da im Fall der TE,-Mode das elektrische Feld senk-
recht zur Faserrichtung verldauft, haben die Elektronen nur eine sehr begrenzte
Strecke zur Verfiigung, auf der sie beschleunigt werden konnten, und die
Streuwirkung ist deutlich geringer (Abbildung 2.1 rechts).

metallische
; Faser N
einfallende | |
Strahlung | |
in TM,-Mode

~ Auslenkung der - "" ~.

Elektronen

.

einfallende / \

Strahlung
in TE,-Mode

Abbildung 2.1

Bestrahlung einer langen metallischen Faser mit Strahlung der Mode
TM, (links) und TE, (rechts). Dargestellt ist dabei jeweils das elektrische
Feld, das fir die Beschleunigung der Faserelektronen verantwortlich ist.
Bei der TM,-Mode verlauft diese parallel zur Faserachse (z-Achse) und
es kann sich ein starkes Antwortfeld aufbauen. Bei der TE -Mode werden
die Elektronen senkrecht zur Faserachse beschleunigt. Da nur eine sehr
begrenzte Strecke im Inneren der Faser zur Verfigung steht, ist die
Streuwirkung geringer.
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2.2 Mie-Streuung

Da die Maxwellgleichungen das Verhalten von elektromagnetischer Strahlung
und damit auch von Licht komplett beschreiben, ldsst sich mit ihrer Hilfe auch
die Streuung und Absorption von Licht an kleinen Partikeln berechnen. Eine
analytische Losung eines solchen Streuproblems ist allerdings nur fiir be-
stimmte einfache Partikelgeometrien und Randbedingungen moglich.

Allgemein lasst sich ein Streuproblem wie in Abbildung 2.2 dargestellt be-
schreiben. Ein einfallendes Feld regt die Elektronen in einem streuenden Teil-
chen zu Schwingungen an. Diese Schwingungen erzeugen wiederum ein eige-
nes elektromagnetisches Feld. Innerhalb des Teilchens bildet sich das interne
Feld aus, aufserhalb des Teilchens das Streufeld. Die resultierende Feldstarke
an einem beliebigen Punkt aufierhalb des Streuteilchens ergibt sich dann als
Uberlagerung des einfallenden Felds mit dem Streufeld.

Y

YYYYYYYYYYYY

einfallendes internes
Feld Feld
Abbildung 2.2

Schematische Darstellung eines Streuproblems. Ein einfallendes Feld
regt Elektronen im strevenden Teilchen an. Im Inneren des Teilchens
bildet sich ein internes Feld aus, au3erhalb des Teilchens ein Streufeld.

Im Jahr 1908 entwickelte Gustav Mie [Mie 1908] eine Theorie zur exakten Lo-
sung des Streuproblems fiir ein kugelférmiges Teilchen mit beliebigem Bre-
chungsindex und Radius. Sowohl das Streufeld als auch das interne Feld lassen
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sich so berechnen. Durch leichte Abanderungen lasst sich der Mie-Formalis-
mus auch auf zylinderformige Teilchen anwenden.

Obwohl die analytische Losung exakt nur fiir kugel- bzw. zylinderférmige
Teilchen gilt, lasst sie sich in guter Naherung auch auf andere Teilchen mit
dahnlichem Querschnitt anwenden [Bohren 1983]

2.2.1 Streuung an einem unendlich langen Zylinder
Der Formalismus zur Berechnung der Streuung an einem unendlich langen
Zylinder wird im Folgenden hergeleitet. Die Ausfiihrungen halten sich dabei
eng an [Bohren 1983].

Ein streuendes Teilchen in Form eines unendlich langen Zylinders wird von
einer harmonischen ebenen Welle der Form

Eein = EO ) ei(k'X—wt) (298)
_ i(k-x—at)
Hein — HO - e (2.9b)

bestrahlt, wobei k den Wellenvektor und x den Ortsvektor bezeichnet. Durch
Einsetzen dieser Felder in die Maxwellgleichungen (2.1) bis (2.4) und einige
Umformungen lasst sich dann zeigen, dass die Felder E und H die Vektorwel-
lengleichungen

VE+k’E=0 (2.10a)
VH+KH=0 (2.10b)

erfiillen miissen, wobei
k* = w’eu (2.11)

2.2.2 Randbedingungen

An der Grenzflache zwischen zwei Medien mit unterschiedlichen Eigenschaf-
ten gelten spezielle Randbedingungen fiir die Felder, die sich aus Energieerhal-
tungsbetrachtungen herleiten lassen [Jackson 2002]: am Ubergang zwischen
den beiden Medien miissen die Tangentialkomponenten der Felder E und H
und die Normalkomponenten der Felder D und B stetig sein, falls keine Ober-
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flachenladungen oder Oberflachenstrome vorhanden sind. Mathematisch las-
sen sich diese Bedingungen schreiben als

(Eougen — Einpen )X 0= 0 (2.12a)
(Hugen = Hippen )x0=0 (2.12b)
(D,ugen = Dinpen) 1 =0 (2.12¢)
(Bugen ~ Binnen ) =0 (2.12d)

wobei n der Normalenvektor auf die Zylinderoberflache ist. Die Indizes ,au-
flen” und ,innen” geben dabei an, ob das Feld auflerhalb oder innerhalb des
Streuteilchens gemeint ist.

2.2.3 Generierende Funktion

Es lasst sich zeigen, dass zwei Vektorfunktionen M und N der Form

M=Vx(cy) (2.13a)
N=Y ZM (2.13b)

die Vektorwellengleichungen (2.10) erfiillen, wenn fiir die skalare Funktion y
die skalare Wellengleichung

Vi + k=0 (2.14)

gilt. c ist dabei ein beliebiger konstanter Vektor. Da M und N alle Eigenschaf-
ten eines elektromagnetischen Feldes aufweisen, lasst sich die Losung der
Maxwellschen Gleichungen fiir die Streuung an einem unendlich langen Zy-
linder auf die Suche nach einer geeigneten generierenden Funktion y als Losung
der skalaren Wellengleichung vereinfachen.

2.2.4 Zylindergeometrie

Da sich das zu losende Streuproblem zylindersymmetrisch beschreiben lasst,
ist es am besten, auch die generierende Funktion in dieser Symmetrie an-
zugeben. Die skalare Wellengleichung (2.14) lautet in Zylinderkoordinaten
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Durch Separation erhalt man als Losung dieser Gleichung
v, (r,4,2)=Z,(p)e"e™  mitnelN, (2.16)

pist dabei definiert als

p=r-k*—h? (2.17)

Bei i handelt es sich um eine Separationskonstante, die durch die Randbedin-
gungen bestimmt werden kann. Z, schliefilich ist eine Losung der Besselschen
Differentialgleichung
d d
2 2.2
— 2, +p—2,+\p°—-n")Z,=0 2.18
PP, (0> =) (2.18)

Die linear unabhangigen Losungen dieser Differentialgleichung sind die Bes-
selfunktionen erster und zweiter Art vom Grad n [, und Y,,.
Die aus Gleichung (2.16) erzeugten Vektorfunktionen lauten dann

A ~ 0 . O
Mn =Vx (ez‘//n): |:eX@ey a:| v, (2198)
N, =YXM, _LJs & O GO o 2.19b
! k k| “oxoz Yoyoz \ox® oy i (2.190)

e, ist dabei der Einheitsvektor in z-Richtung, also parallel zur Zylinderachse.
Die beiden Vektorfunktionen M, und N, sind orthogonal zueinander.
Betrachtet werden soll nun der Einfall einer ebenen Welle der Form

Esn=Epe o (2.20)

auf einen unendlich langen Zylinder mit Radius 4. Die Einfallsrichtung der
Strahlung ist dann
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€., =—sindeé, —cosde, (2.21)

wobei ¢ den Winkel zwischen der Einfallsrichtung und der Zylinderachse an-
gibt (siehe Abbildung 2.3).

Eein J

Abbildung 2.3

Schemazeichnung des Einfalls einer ebenen Welle auf einen unendlich
langen Zylinder. Dargestellt ist dabei nur das elektrische Feld. ¢ be-
zeichnet den Winkel zwischen der einfallenden Welle und der Zylinder-
achse, ¢ den Winkel zwischen der von der einfallenden Welle und der
Zylinderachse aufgespannten Ebene und der Ebene, die von der ge-
streuten Welle und der Zylinderachse gebildet wird.

2.2.5 Polarisationsrichtungen

Unterschieden wird auch hier zwischen zwei Polarisationsrichtungen. Im ei-
nen Fall ist der Vektor des einfallenden elektrischen Feldes parallel zur x-z-
Ebene, im anderen Fall senkrecht zu dieser Ebene.
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Einfallendes elektrisches Feld parallel zur x-z-Ebene
Die einfallende Strahlung

E,.= E, (sin{é, — cosce) - e krsingcosyzcosc ) (2.22)

muss zunachst in die Vektorfunktionen entwickelt werden. Aus der Form von
E.,, lasst sich die Integrationskonstante i in Gleichung (2.16) zu

h=-kcos¢ (2.23)

bestimmen. Da bei r =0 physikalisch keine Singularitdt vorhanden sein soll,
kommt als radiale Funktion nur die Besselfunktion erster Art |, in Frage.
Damit lasst sich das einfallende Feld schreiben als

Eein = Z[AnMn + BnNn] (2-24)
wobei
w, =], (krsing)e™ e *=cos¢ (2.25)

als generierende Funktion fiir die Vektorfunktionen M, und N, verwendet
wird.

Aus der Orthogonalitat dieser Vektorfunktionen konnen schliefilich die Glei-
chungen

A, =0 (2.26a)
E,(-1)"
B, =2 2.2
" ksin¢ (2:26b)

abgeleitet werden, so dass das einfallende elektromagnetische Feld als

n=-—oo n=—oo

E—iEN—iE-l-éaz+é 82—é@—2+i- 2.27
ein n-'n n k xaxaz yayaz z axz ay2 l/jn ( a)

Hein = __Zk ZEnMn = __Zk Z En ) [|:éx i o éy aij| ) l//nj (227b)
X

WOH 1= O =—0
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mit

_Eo(=9)"
En = ksin¢ (2.28)
geschrieben werden kann.

Fiir die Felder im Inneren des Zylinders muss aufgrund der Randbedingun-
gen (2.12) am Ubergang zwischen Zylinder und dem umgebenden Medium die
gleiche Integrationskonstante h verwendet werden wie fiir das einfallende
Feld. Da auch hier bei r =0 keine Singularitat vorliegen darf, ist die Funktion,
die die radiale Abhdngigkeit beschreibt, wiederum die Besselfunktion erster
Art |, . Als generierende Funktion ergibt sich damit

v, =], (qu/mZ —cos’ é’)ei”¢e_ikzcos§ (2.29)

m ist dabei der Brechungsindex des Zylinders relativ zum Brechungsindex des
umgebenden Mediums.
Fiir die Entwicklungen ergibt sich damit

Einen = 2 Eulg:M, + f,N, ] (2.30a)
—ik. o0
Hinnen = M Z En [gnNn + ann] (23Ob)

innen N=—o0

g, und f, sind Entwicklungskoeffizienten, die aus den Randbedingungen
noch bestimmt werden miissen.

Zur Beschreibung des Streufeldes verwendet man nicht die Besselfunktion
erster Art, sondern die Hankelfunktion erster Art, die als

HY =] +iY, (2.31)

definiert ist und auch die Besselsche Differentialgleichung 16st. Diese Funktion
beschreibt das Verhalten des Streufelds bei grofiem Abstand zum Zylinder als
auslaufende Welle, wie physikalisch erwartet wird.

Die gestreuten Felder konnen damit entwickelt werden in
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Estreu == ZEn [anNn + ianIMn] (2323)
g -k iE [b,M, +ia, N ] (2.32b)
streu (()ﬂ = nln n n n .

mit der generierenden Funktion
w, = HO(kr sing)e™ e *=os¢ (2.33)

Auch hier missen die Entwicklungskoeffizienten a,; und b,; mit Hilfe der
Randbedingungen bestimmt werden.

Einfallendes elektrisches Feld senkrecht zur x-z-Ebene
Die Betrachtungen bei dieser Polarisationsmode verlaufen analog zum vorhe-
rigen Abschnitt. Das einfallende elektrische Feld

Eein: EO éy ‘e—ik(rsin.{cos¢+zcos§) (234)

kann entwickelt werden in

Eein =—i Z EnMn (235)

n=—0o0

Fiir das Streufeld gilt dann

streu — Z En [anNn + ianHMn] (236)

n=-0

E

mit den aus den Randbedingungen bestimmten Entwicklungskoeffizienten
a,y und b,y

Die Amplitudenstreumatrix

Da sowohl die Maxwellgleichungen als auch die Randbedingungen linear sind,
muss auch die Beziehung zwischen einfallendem Feld und Streufeld linear
sein. Das Streufeld lasst sich damit nach der Koordinatentransformation

O=n—¢ (2.37)



in Matrixschreibweise darstellen als

E 37, ] i T T, E ein
( [ streu] _ ol 7 Lelkr(rsmg’—zcosg’)( 1 4]( I ] (2.38)
EJ_streu Ttkr T3 T2 EJ_ein
mit
Ty =by; +22.b,; cos(n®) (2.39a)
n=1
T, = agy +2 4,5 cos(nO) (2.39b)
n=1
T, =-2i) a, sin(n®) (2.39¢)
n=1
T, =-2i) b, sin(n®) =-T, (2.39d)
n=1

Die Indizes ; und ; bezeichnen dabei jeweils die Polarisationsmoden mit elekt-
rischem Feldvektor parallel oder senkrecht zur x-z-Ebene. Die Faktoren vor der
Matrix erhalt man durch eine Betrachtung des asymptotischen Verhaltens der
Hankelfunktion fiir grofie Abstande.

Die Tatsache, dass die Matrixelemente T; und T, nicht gleich Null sind be-
deutet, dass im allgemeinen Fall, also bei Lichteinfall in einem Winkel ¢ zur
Zylinderachse, die beiden Polarisationsmoden nicht getrennt voneinander be-
trachtet werden konnen. Fallt Licht in nur einer der beiden Polarisationen auf
den Zylinder, weist das Streulicht trotzdem Komponenten in beiden Polarisa-
tionszustanden auf.

2.2.6 Lichteinfall senkrecht zur Zylinderachse

Fallt das Licht senkrecht zur Zylinderachse ein, also fiir { =90°, vereinfachen
sich die oben angegebenen Gleichungen. Die Polarisationsmode mit dem elek-
trischen Feldvektor senkrecht zur x-z-Ebene entspricht dann der bereits vorge-
stellten TM, -Polarisation, die Mode mit dem elektrischen Feldvektor senkrecht
zur x-z-Ebene der TE, -Polarisation.

Fiir Licht in TM,-Polarisation verschwindet der Koeffizient a4,; und es gilt
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mx) ], (x)—m]; (mx)],(x
by = b (£ =907) =~ LoD ) =T (1)), (3 a0
Ju(mx)H ;7 (x) =m], (mx)H,,” (x)
Die gestrichenen Grofien bedeuten dabei einfache Ableitungen nach dem Ort.
Fallt Licht in TE,-Polarisation senkrecht zur Zylinderachse ein, verschwindet
der Koeffizient b, . Ubrig bleibt dann

mf, ()], (mx) = ], (x)],, (mx)

o e ) ) ) T m) Y ()

(2.41)

Fiir die Beziehung zwischen Streufeld und einfallendem Feld ergibt sich die

Formel
EII streu i37, 2 ik Tl 0 EII ein
=e"h [ —e™ 2.42
(EJ_streu] T(k?’ 0 TZ EJ_ein ( )
mit
T, =by, +2) b, cos(n®) (2.43a)
n=1
T, =a, +2) a, cos(n®) (2.43b)
n=1

Die beiden Matrixelemente T; und T, verschwinden, so dass die beiden Pola-
risationsmoden fiir die einfallende Strahlung wirklich unabhéngig voneinan-
der betrachtet werden konnen.

2.2.7 Umsetzung als 2D-Computersimulation

Bei der Betrachtung in zwei Dimensionen — die Zylinderachse verlauft hierbei
senkrecht zur betrachteten Ebene — fallt die Strahlung auf die Zylinder immer
senkrecht zur Achse ein. Mit Hilfe der dann geltenden Formeln (2.40) bis (2.43)
lasst sich die Mie-Streuung relativ leicht in einem Computerprogramm imple-
mentieren. Die schwierigste Hiirde ist dabei die Berechnung der Bessel- und
Hankelfunktionen. Hierfiir stehen jedoch geniigend ausgereifte Algorithmen
zur Verfligung, beispielsweise in [Press 2002].
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2.3 Finite Differenzen im Zeitregime (FDTD)

Die meisten komplexeren Probleme lassen sich durch analytische Losungsan-
sdtze wie den Mie-Formalismus leider nicht mehr beschreiben. Abhilfe schafft
hierbei die numerische Simulation mit der Methode der Finiten Differenzen im
Zeitregime (englisch: finite differences in the time domain), kurz FDTD. Der FDTD-
Formalismus wurde 1966 von K. S. Yee [Yee 1966] urspriinglich fiir militarische
Anwendungen entwickelt, beispielsweise die Berechnung des Verhaltens von
Radarwellen bei Streuung an metallischen Korpern, etwa Flugzeugen. Erst seit
etwa 1990 hat sich diese Methode auch auflerhalb des militarischen Bereichs
durchgesetzt [Taflove 2000], und zwar mit sehr grofiem Erfolg.

Bei der FDTD-Methode werden die Maxwellschen Gleichungen fiir be-
stimmte Raumpunkte numerisch gelost. Dazu wird das Gebiet, in dem diese
partiellen Differentialgleichungen berechnet werden sollen, in eine endliche,
also finite, Anzahl von Gitterzellen aufgeteilt. Die Ableitungen in den Gitter-
zellen werden nun durch Differenzen angendhert. Die Ausfiihrungen in die-
sem Kapitel folgen im wesentlichen dem Standardwerk fiir die FDTD-Metho-
de, [Taflove 2000].

Falls in dem betrachteten Gebiet keine elektrischen oder magnetischen Quel-
len vorhanden sind, reichen bei geeigneter Anordnung der Berechnungspunk-
te fiir die Felder die beiden zeitabhiangigen Maxwellschen Differentialglei-
chungen (2.3) und (2.4) zur Beschreibung der elektromagnetischen Phanomene
aus. In Komponentenschreibweise und unter Verwendung der Beziehungen
(2.5) zur Beschrankung auf die Felder E und H lauten die beiden notwendigen

Gleichungen:
aaEtX _ % :86Hy , % _(]sourcex +oE, ) (2.44a)
% _ % :aglzx ~ 8;2 _(]Sourcey +oE, ) (2.44b)
§e :%_%—%—(sz +OE, ): (2440
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aHX —l_ai_ﬁ_ 2.45
ot u| 0z Oy | (2.452)
oHy _1[eE, _oE,] 2.45b
ot ul ox oz (2.45b)
oH, _1|0E, %, 245
ot u| oy ox | (2459

2.3.1 Betrachtung in zwei Dimensionen

In dieser Arbeit wurden die FDTD-Simulationen in zwei Dimensionen durch-
gefiihrt — die modellierten Strukturen und die einfallende Welle sind translati-
onssymmetrisch in Richtung der z-Achse. Fiir die Maxwellschen Gleichungen
(2.44) und (2.45) bedeutet dies, dass alle partiellen Ableitungen in Bezug auf z
verschwinden.

Teilt man nun die Gleichungssysteme (2.44) und (2.45) in ihre Komponenten
entsprechend den Strahlungsmoden TM, und TE, auf, so erhdlt man fiir die
TM,-Mode die Gleichungen

OH, 1| 0E, 5 46
ot u| oy (2.462)
ot ul ox (2.46b)
0E, 1|0H, oH
_—z _ |\ __J _T"x +oFE
ot s{ ox oy U 40 )} (2469
und fiir die TE,-Mode
OE, 1|0H
=— Z— +oE
o g{ o Usouree, +0 x)} (2472)
OE, 1] ©oH
—L=c -z +oE } 2.47b
at c { ax (]sourcey o y ) ( )
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oH, 1 {aEX 8Ey}
== - (247¢)

ot ul dy ox

Alle weiteren Erlauterungen zur FDTD-Methode in diesem Kapitel beziehen
sich auf den zweidimensionalen Fall.

2.3.2 Yee-Zelle und leapfrog-Algorithmus

Im Algorithmus von K. S. Yee werden die Komponenten von E und H an ver-
schiedenen Orten berechnet, und zwar so, dass die H-Komponente immer ge-
nau zwischen den E-Komponenten liegen. Es lasst sich zeigen, dass bei dieser
Anordnung die Giiltigkeit der Maxwellgleichungen (2.1) und (2.2) in den zur
Berechnung verwendeten Gleichungen (2.3) und (2.4) implizit enthalten ist
[Taflove 2000]. Eine Elementarzelle des so entstandenen Gitters aus E- und H-
Komponenten nennt man eine Yee-Zelle.

Zusatzlich zu der Verschrankung der beiden Felder im Ort wird auch eine
Verschrankung in der Zeit durchgefiihrt: E und H werden iterativ, also ab-
wechselnd, berechnet (sogenanntes leapfrog time-stepping).

Abbildung 2.4 verdeutlicht diese Aufteilung in Ort und Zeit am Beispiel der
TM,-Mode, Abbildung 2.5 zeigt die TE,-Mode.

2.3.3 Finite Differenzen: Reihenentwicklung

Um nun die Ableitungen eines Feldes an einem bestimmten Raumpunkt zu
einer bestimmten Zeit zu berechnen, wird auf die Methode der finiten Diffe-
renzen zuriickgegriffen, die eine Ableitung durch eine Differenz annahert. Da-
zu benotigt wird die Taylorsche Reihenentwicklung einer Funktion f in der Nahe
des Punktes x:

f(xo £ AY) = niof(Ax')” o"

- nl ox"

f(x) (2.48)

Entwickelt man die Funktion f fiir die Punkte x, +2% und x, — 2%, erhdlt man

Ax O

Pt +350) = ) + 22 fy, + B2
2 Ox

8 ox*
(Ax)* 0"
8 ox®

x0+

f(x)

., +O(Ax)® (2.49)

F =)= fl) - 52 )

o O(Ax)3 (250)

X0+

f(x)



2 Theoretische Grundlagen 4

t

A [} } b= (n+ %) At
,HY | %Hx- . > "“’&-¥t=n-At
3 g - 4

Abbildung 2.4

Visualisierung der Yee-Zellen und des leapfrog time-steppings fir die
TM,-Mode. Die E,-Komponenten werden im Abstand Ax und Ay berech-
net, die H-Komponenten jeweils in der Mitte zwischen den E-Komponen-
ten. Eine Elementarzelle dieser Anordnung nennt man Yee-Zelle. Auch
zeitlich wird bei der Berechnung von E- und H-Feld unterschieden. In ei-
nem Zeitschritt wird das E-Feld generiert, daraus dann das H-Feld. Im
ndchsten Zeitschritt wird aus diesem H-Feld dann wieder das E-Feld er-
mittelt (leapfrog time-stepping).

< -— = T t-(n+n)At
| - e
=
t} N oAt
> TNt =(n-%)-At

% =

Abbildung 2.5

Yee-Zellen und leapfrog time-stepping fir die TE,-Mode. Einzelheiten
siehe bei Abbildung 2.4.
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Subtrahiert man nun Gleichung (2.50) von Gleichung (2.49), so kann man die
Ableitung der Funktion f an der Stelle x, zu
_ S +%5) = f(xo =)

L= +O(Ax)? (2.51)
0 Ax

0
af(x)

bestimmen. Dies nennt man eine Zentrale-Differenzen-Niherung mit Genauigkeit
zweiter Ordnung.

Um bei den Formeln etwas Platz zu sparen, bezeichnet man eine Funktion
an der Position iAx und jAy im Finite-Differenzen-Gitter zum Zeitpunkt nAt
mit

f(iAx, jAy,nAt) = f, (2.52)

Die tiefgestellten Indizes i und j geben also die entsprechende Gitterzelle an,
der hochgestellte Index n den Zeitschritt. Die Ableitungen dieser Funktion
nach dem Ort mit Genauigkeit zweiter Ordnung lassen sich nun als

8 oo S~ fi (2.53a)
fij = '

ox Ax

O o _ fijon ~ fijon (2.53b)

oy~ Ay

schreiben. Analog lautet die Ableitung nach der Zeit dann

n+ly _ gn=)
fii " = fii (2.53¢)
At

0
atfi'f_

2.3.4 Anwendung auf die Maxwellgleichungen
Mit Hilfe dieser Gleichungen fiir die Ableitungen nach Ort und Zeit kann man
nun die Maxwellschen Gleichungen so umformen, dass sie sich mit Hilfe des

leapfrog-Algorithmus 19sen lassen. Das Verfahren wird anhand der E,-Kompo-
nente der TM,-Mode

9, _1 @_%_(] +oL,) (2.460)
ot el ox a]/ source, z
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verdeutlicht. Wendet man nun die Gleichungen (2.53) auf die obige Gleichung
an, so erhalt man

- . . -
H|' -H g
E ‘n+y2 _ ‘n—% y i+14,] y i-Y%,i Hx‘i,j+% Hx‘i,j—%
zli, xli,j A o A
= X Y (2.54)
At & j ; ;
- ]sourceZ ij —0ij- Z‘z’,]’

Es fallt auf, dass der Zeitschritt n+'2, fiir den das elektrische Feld ja berechnet

werden soll, nur auf der linken Seite der Gleichung auftaucht. Leider wird zur

Berechnung jedoch auch das durch die Leitfahigkeit bedingte elektrische Feld

E, zum Zeitschritt n benotigt, was im leapfrog-Verfahren nicht ermittelt wurde.
Abhilfe schafft hierbei die semi-implizite Niherung

p B
zlj,j -

+E,[

i (2.55)
2

die das Feld zum Zeitschritt n als arithmetisches Mittel aus den Werten zu den
Zeitschritten n+'2 und n-%2 abschétzt und numerisch stabile Ergebnisse fiir alle
physikalisch sinnvollen Werte von o, also zwischen Null und Unendlich, liefert
[Taflove 2000]. Hiermit erhdlt man dann nach einigen Schritten

1 _ Gl,] * At
‘n+12 _ 281,] ‘n—lz
1+ 2
&
/]
_ - (2.56a)
" H n B n u ‘n B ‘n
: . Ylit1,i Yi-pj " xlij+h xlij-1
i
+ Ax A
1+— "
281’,]' - ]sourceZ ii

Fir die anderen Komponenten der TM,-Mode ergibt sich nach der gleichen

Methode
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‘n+1 _ ‘ n
xli,j+1 — T Xl j+4

n+% n+%
n At | EZ‘i,]’+1 - EZ‘i,j
. Ay (2560)

und
n+Y% n+%
n+1 n N At Ez‘i+1,2]' - Ez‘i,]' ’ 056
= . .56¢
i "Vl Ax (2:560)
Analog kann man die Komponenten der TE,-Mode bestimmen:
n+l1 N n
Z‘i+%,]'+y2 - Z‘i+%,]'+%
n+% n+% ) N e+
N At ‘ Ex‘i+%,j+1 N Ex‘i+%,j _ EY i+1,j+% Yli,j+1 (2.57a)
/ui+%,]'+% A]/ Ax
1 B GH—%,] * At
‘n+% _ 28i+%,f ‘1’1—%
bt : xlivsy
1+%’] 1 + O-l+%,] At Z+y ]
ZSﬂ%J
(2.57b)
At
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2.3.5 Umsetzung als Computersimulation

Mit Hilfe der oben angegebenen Gleichungen (2.56) und (2.57) lasst sich die
FDTD-Methode sehr kompakt in einer beliebigen Programmiersprache imple-
mentieren. Hierfiir wird das zu betrachtende Gebiet in Gitterzellen der Grofe
Ax aufgeteilt. Um eine bestimmte Struktur in der Computersimulation abzu-
bilden, miissen die entsprechenden Gitterzellen mit Daten des zu simulieren-
den Materials fiir die Leitfdhigkeit o, die elektrische Permittivitit ¢ und die
magnetische Permeabilitat u gefiillt werden.

Fiir jede Gitterzelle miissen die Felder E und H mit jeweils drei Raumkom-
ponenten zum aktuellen Zeitschritt im Speicher behalten werden. Daraus kon-
nen dann in einem iterativen Verfahren aus den Werten in den benachbarten
Zellen die Felder zu spateren Zeitschritten berechnet werden.

Die Zellgrofse Ax richtet sich nach der Grofse der zu untersuchenden Struk-
turen und der betrachteten Wellenldnge. Ax muss so klein sein, dass alle rele-
vanten Strukturen aus den Gitterzellen gebildet werden konnen. Um Interfe-
renzeffekte wie Beugung korrekt wiederzugeben, miissen die Zellen auflerdem
so klein sein, dass der Bereich einer Wellenlange in typischerweise zehn bis
zwanzig Gitterpunkte unterteilt ist [Taflove 2000]. Die Grofie des Zeitschritts
At wird nach Kriterien der numerischen Stabilitdt aus der Zellgrofie Ax be-
rechnet.

Die grofite Schwache des FDTD-Algorithmus liegt in der grofien Anzahl be-
notigter Gitterzellen und somit des grofien Arbeitsspeicher- und Rechenzeit-
bedarfs zur Berechnung der erforderlichen Felder in allen Zellen. Gerade bei



46

der Untersuchung komplizierter Strukturen und/oder kleiner Wellenldngen ist
deshalb meist nur eine Untersuchung des Nahfeldes moglich — eine Ausdeh-
nung des Berechnungsbereichs ins Fernfeld hinein wiirde Speicherbedarf und
Rechenzeit tiberstrapazieren.

Absorbierende Randbedingungen

Bei der FDTD-Methode werden die elektrischen und magnetischen Felder ite-
rativ aus den Feldkomponenten der benachbarten Zellen berechnet. Am Rand
des betrachteten und durch Gitterzellen reprasentierten Bereichs ist dies jedoch
nicht moglich: es sind keine benachbarten Zellen und damit auch keine Werte
fiir die Felder vorhanden. Fiir die Berechnung bedeutet dies, dass sich die
Randzellen des betrachteten Bereichs so verhalten, als ob die aufderhalb des
Berechnungsbereichs liegenden Zellen feldfrei waren. Ein nicht vorhandenes
elektrisches Feld ist aber eine Eigenschaft eines idealen Leiters — die Umran-
dung des betrachteten Bereichs verhalt sich also wie ein ideales Metall und
wirkt spiegelnd fiir einfallende elektromagnetische Wellen.

Mit geeigneten Randbedingungen kann dieser Effekt jedoch beseitigt wer-
den. Ahnlich wie in einem schalltoten Raum durch absorbierende Materialien
an den Wanden die Reflexionen der Schallwellen unterbunden werden und
dadurch die Illusion einer unendlichen Ebene erzeugt wird, kann durch ein in
geeigneter Weise absorbierendes Medium am Rand des Berechnungsbereichs
die Reflexion von elektromagnetischen Wellen unterbunden werden.

Die am weitesten verbreitete Methode hierzu ist das Perfectly Matched Layer
(PML) von Berenger [Berenger 1994], das Reflexionen am Rand des betrachte-
ten Bereichs fiir alle Einfallswinkel und Frequenzen nahezu komplett unter-
driickt. Erreicht wird dies durch eine wenige Gitterzellen breite Zone mit ei-
nem virtuellen PML-Medium mit geeigneten Eigenschaften um die eigentliche
Berechnungsflache. Naheres dazu findet sich in [Berenger 1994] und auch in
[Taflove 2000].

Strahlungsquellen

Zur Vervollstandigung der Simulation wird noch eine Strahlungsquelle beno-
tigt — schliefdlich soll die Antwort eines Systems auf eine bestimmte elektro-
magnetische Anregung ermittelt werden. Mehrere Moglichkeiten stehen zur
Verfligung:
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e Uber die Stromdichte kann beispielsweise ein stromdurchflossener Leiter
simuliert werden, von dem sich dann elektrische Felder ausbreiten.

e Als so genannte hard sources konnen elektrisches und magnetisches Feld
an bestimmten Gitterpunkten fest vorgegeben werden. Eine Variation mit
der Zeit ist dabei moglich. Diese Art der Strahlungsquelle ist sehr einfach
zu implementieren, hat aber den Nachteil, dass sich die Quell-Gitterzellen
durch die fest vorgegebenen Felder wie ein Metall verhalten und auf sie
zuriickgeworfene Strahlung wieder reflektieren.

o Uber die total field/scattered field-Methode (TF/SF) kann eine einfallende
ebene Welle implementiert werden. Ausgegangen wird dabei von der
Uberlegung, dass das zu berechnende totale Feld aus einer Uberlagerung
des Streufeldes und des einfallenden Feldes besteht:

Etotal = Eein + Estreu (2.58a)
Htotal = Hein + Hstreu (258b)

Die einfallenden Felder E,, und H,,, bezeichnen dabei die Felder, wie sie
sich im Vakuum ausbreiten wiirden und sind fiir alle Gitterzellen des Be-
rechnungsbereichs bekannt. Aufgrund der Linearitit der Maxwellglei-
chungen lasst sich der gesamte FDTD-Algorithmus sowohl getrennt auf
das einfallende und das gestreute Feld als auch auf beide zusammen als
totales Feld anwenden. Dadurch ist es moglich, an den Randzellen des Be-
rechnungsbereichs aus dem totalen Feld in den Nachbarzellen und dem
bekannten einfallenden Feld das gestreute Feld einzeln zu berechnen.
Dies hat zwei Vorteile: zum einen trifft nur das gestreute Feld auf die ab-
sorbierenden Randbedingungen in der PML-Zone, die dadurch stabiler
funktionieren. Zum anderen wird durch die Integration des einfallenden
Feldes eine Strahlungsquelle in Form einer ebenen Welle erzeugt, die
nicht die Nachteile der hard sources aufweist, namlich dass elektromagne-
tische Strahlung an der eigentlichen Strahlungsquelle unphysikalisch re-
flektiert wird.

Abbildung 2.6 zeigt die Gitterzellen, die in der eigentlichen FDTD-Simulation
mit Berticksichtigung der PML und der TF/SF-Methode verwendet werden.
Den eigentlichen Berechnungsbereich, in dem das totale Feld nach Wechsel-
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wirkung eines einfallenden Felds an einer Struktur ermittelt wird, umgibt eine
Zone aus mehreren Gitterzellen, die fiir die absorbierenden Randbedingungen
mit dem PML verwendet werden. Zur Erzeugung einer ebenen Welle als Strah-
lungsquelle wird in den Randzellen des Berechnungsbereich das einfallende
Feld nach der TF/SF-Methode abgezogen, so dass hier nur das gestreute Feld
berechnet wird.

Bereich fur
PML
i eigentlicher i
i Berechnungsbereich i
i streuende i
i Struktur i

Bereich fir TF/SF-Formulierung

Abbildung 2.6

Aufteilung der Gitterzellen bei der FDTD-Simulation. Der eigentliche Be-
rechnungsbereich ist von einem Bereich fir die absorbierenden Rand-
bedingungen, dem Perfectly Matched Layer (PML) umgeben. In den &u-
Bersten Gitterzellen des Berechnungsbereichs wird Uber die TF/SF-Me-
thode eine einfallende ebene Welle erzeugt.

Wellenlingen und Fouriertransformation
Ein grofier Vorteil der FDTD-Methode ist die Moglichkeit, die Antwort eines
Systems auf Anregungen mit verschiedenen Frequenzen in einer einzigen Si-
mulation zu berechnen. Zuriickgegriffen wird hierbei auf die Methode der
Fouriertransformation.

Jean Baptiste Fourier entdeckte 1822, dass sich eine beliebige periodische
Funktion durch eine Uberlagerung von harmonischen Wellen darstellen lésst,
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den Fourierkomponenten [Fourier 1822]. Bei der Welle mit der tiefsten Fre-
quenz spricht man von der Grundschwingung, die anderen Wellen mit Vielfa-
chen dieser Frequenz heififen Oberschwingungen. Mit Hilfe der Fouriertrans-
formation kann so eine periodische Funktion in ein kontinuierliches Spektrum,
also die Anteile von Grund- und Oberschwingungen, zerlegt werden. Die Fou-
riertransformation stellt also den Ubergang vom Orts- und Zeitraum in den
Frequenzraum dar.

Da die Fouriertransformierte eines kurzen Impulses im Orts- und Zeitraum
eine konstante Funktion im Frequenzraum ist, kann ein kurzer elektromagneti-
scher Impuls als eine Uberlagerung von harmonischen Wellen aller Frequen-
zen betrachtet werden. Dies heifst aber auch, dass die Antwort eines Systems
auf die Anregung mit einem solchen kurzen Impuls Informationen iiber das
Verhalten des Systems bei Anregung mit harmonischen Wellen mit allen mog-
lichen Wellenldngen enthalt.

In der Simulation verwendet man als kurzen Impuls eine gaussformige An-
regung mit sehr geringer Breite. Bei einem Rechteckpuls wiirden die Unstetig-
keiten im einfallenden Feld zu Schwierigkeiten mit dem FDTD-Algorithmus
fiihren.

Ausgesprochen detaillierte Ausfithrungen zu allen Bereichen der FDTD-Me-
thode finden sich im Standardwerk [Taflove 2000]. Eine sehr kompakte
Ubersicht mit vielen Beispielen zur Umsetzung in ein Computerprogramm
kann man in [Sullivan 2000] nachlesen. Leider finden sich dort viele Druck-
und Vorzeichenfehler, vor allem in den abgedruckten Computerprogrammen.






3 Simulationen und
Messungen



52

3.1 Optische Eigenschaften einer mikrostrukturierten Me-
tallschicht

Durch Strukturierung einer durchgehenden Metallschicht zu einem Gitter er-
wartet man wellenldngenselektives Verhalten dieses Gitters in Bezug auf ein-
fallende Strahlung (siehe Abschnitt 1.2.4). Die genauen Auswirkungen der
Mikrostrukturierung konnen quantitativ durch Computersimulationen be-
rechnet werden.

Eine Wechselwirkung der einfallenden Strahlung mit der mikrostrukturier-
ten Metallschicht findet hauptsachlich dann statt, wenn die beweglichen Elekt-
ronen im Metall durch das elektromagnetische Feld beschleunigt werden kon-
nen. Im Fall von langen, diinnen Strukturen ist dies dann moglich, wenn der
elektrische Feldvektor parallel zur Achse der Struktur schwingt. Schwingt das
elektrische Feld senkrecht zu dieser Achse, konnen die Elektronen aufgrund
des beschrankten Platzangebots nicht beschleunigt werden und die Wechsel-
wirkung mit der einfallenden Strahlung ist schwach (siehe Abbildung 2.1).

Allgemein kann unpolarisierte Strahlung durch Uberlagerung von Strahlung
der beiden Schwingungsmoden TE, und TM, beschrieben werden. Bei der ei-
nen schwingt der elektrische Feldvektor parallel zur z-Achse, bei der anderen
senkrecht dazu. Ein Metallgitter mit gekreuzten Gitterstaben wie in Abbildung
1.13 dargestellt wird also mit beiden dieser Moden wechselwirken, da sich fiir
jede Mode Gitterstdbe finden lassen, in denen die Elektronen parallel zum e-
lektrischen Feld beschleunigt werden konnen. Durch die Kreuzungspunkte der
Gitterstdbe verursachte spezielle Effekte werden dabei nicht erwartet. Eine
Uberpriifung dieser Erwartung liefe sich nur durch extrem zeitaufwindige
Computersimulation in drei Dimensionen bewerkstelligen.

Um den Effekt des Metallgitters auf elektromagnetische Strahlung demonst-
rieren zu konnen, geniigt es allerdings, sich auf polarisiertes Licht in TM,-
Mode und ein Gitter aus parallelen Metallstdben parallel zur z-Achse zu be-
schranken — der oben genannte allgemeine Fall der Bestrahlung eines gekreuz-
ten Gitters mit unpolarisiertem Licht ergibt sich dann durch Uberlagerung mit
dem um 90° gedrehten System. Die erwartete Wechselwirkung zwischen Strah-
lung und Gitter ist dann, wie oben beschrieben, fiir TM,-Polarisation deutlich
hoher als fiir TE,-Polarisation. Die Wechselwirkung von unpolarisierter Strah-
lung mit einem gekreuzten Gitter entspricht also naherungsweise der Wech-
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selwirkung von TM,-polarisierter Strahlung mit unendlich langen Zylindern in
z-Richtung.

Um Rechenzeit zu sparen, wurden die Computersimulationen in diesem
Kapitel deshalb in einer zweidimensionalen Modellierung durchgefiihrt. Alle
Simulations- und Messergebnisse beziehen sich auf Metallgitter aus langen
Metallstaben oder —streifen entlang einer gedachten z-Achse und einfallender
Strahlung in TM,-Polarisation, also mit dem Vektor des elektrischen Felds pa-
rallel zu den Gitterstaben.

3.1.1 Abschéatzung nach Geometrischer Optik fir kleine Wellenléngen
Fiir kleine Wellenldngen im Vergleich zum Abstand der Gitterstdbe, der Gitter-
konstante, und deren Breite, lasst sich das Verhalten des Metallgitters nach den
Gesetzen der geometrischen Optik berechnen. Betrachtet wurde hier das fiir
die Simulationen nach Mie-Theorie und FDTD-Methode verwendete Gitter aus
parallelen, ideal reflektierenden Zylinderstaben.

1.0

X Transmission des Gitters
TS - - -~ Erwartung nach Fléchenbelegung

0.8
c \\\ ~
20.6-
R4 ~3C
5 0.4+
= R

0.2

0.0 : : : ‘ ‘ : : ‘ : —\

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Verhaltnis von Stabdurchmesser zu Gitterkontante

Abbildung 3.1

Transmission eines Gitters aus reflektierenden Metallzylindern in Ab-
hangigkeit des Verhaltnisses von Zylinderdurchmesser zu Gitterkonstan-
te bei senkrechtem Einfall. Aufgrund der Zylinderform der Gitterstdbe
liegt der Transmissionsgrad immer hdher, als nach der Flachenbelegung
erwartet wirde. Die in den nachfolgenden Simulationen verwendete Git-
terkonfiguration mit 1000 nm Stabdurchmesser und 1875 nm Gitterkon-
stante (Verhdltnis 0.53) hat nach diesem Modell einen Transmissions-

grad von 0.58.
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Mit Hilfe des Ray-Tracing-Programms ASAP [ASAP 2005] wurde der Trans-
missionsgrad eines solchen Gitters fiir den Einfall von parallelem Licht senk-
recht zu der durch das Gitter gebildeten Ebene berechnet. Beim Ray-Tracing-
Verfahren werden Lichtstrahlen aus einer Lichtquelle nach den Gesetzen der
geometrischen Optik durch ein System verfolgt. Beriicksichtigt werden dabei
an jeder Grenzflache zwischen unterschiedlichen Medien die Mechanismen
Reflexion, Transmission und Absorption. Die einfallende Energie wird dabei
entsprechend Reflexions-, Transmissions- und Absorptionsgrad aufgeteilt, die
aus Einfallswinkel und Brechungsindizes der Medien nach den Fresnelschen
Formeln berechnet werden konnen. Auch andere Materialeigenschaften wie
beispielsweise das Streuverhalten einer Oberfliche konnen mit einbezogen
werden. Durch Betrachten einer grofsen Anzahl an Strahlen lassen sich statisti-
sche Aussagen tiber die Lichtverteilung nach Durchlaufen des betrachteten
Systems oder Transmissions- und Reflexionsgrade treffen.

Abbildung 3.1 zeigt den Verlauf des Transmissionsgrads in Abhangigkeit
des Verhaltnisses von Stabdurchmesser zu Gitterkonstante bei senkrechtem
Strahlungseinfall. Bedingt durch die Zylinderform der Gitterstabe liegt der
Transmissionsgrad des gesamten Gitters immer etwas hoher, als Betrachtun-
gen der Flachenbelegung des Gitters erwarten lassen wiirden.

3.1.2 Mie-Streuung an parallelen Zylindern

In einem ersten Simulationsansatz zur Bestimmung des spektralen Verhaltens
wurde Streuung an den oben beschriebenen parallelen, ideal reflektierenden
Zylindern nach dem Mie-Formalismus (siehe Kapitel 2.2) berechnet. Die Streu-
ung an den Zylindern wurde dabei als unabhdngig betrachtet, Wechselwir-
kungen des an einem Zylinder gestreuten Feldes mit den anderen Zylindern
wurden also nicht berticksichtigt.

In der Mie-Theorie wird der komplexe Brechungsindex des streuenden Teil-
chens verwendet. Nach der Hagen-Rubens-Beziehung sind bei Metallen der Real-
und der Imaginarteil des Brechungsindex ungefahr gleich grofs und proportio-
nal zur Leitfadhigkeit des Metalls [Siegel 1988]. Um ein ideal leitendes Metall zu
simulieren, wurden beide Anteile mit 100 als sehr hoch angenommen.

Abbildung 3.2 zeigt die Intensitatsverteilung der elektromagnetischen Strah-
lung in der Umgebung eines Gitters aus 15 ideal leitenden Metallzylindern mit
Abstand 1875 nm bei Einfall einer ebenen elektromagnetischen Welle. In Bild a
hat die einfallende Strahlung eine Wellenldnge von 550 nm, in Bild b eine Wel-
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lenlange von 15000 nm. Sichtbar wird das unterschiedliche Verhalten in den
verschiedenen Spektralbereichen: die kurzwelligere Strahlung wird an den Git-
terstaben gestreut, kann das Gitter aber zum grofien Teil passieren (Bild a). Die
langwellige Strahlung wird um das Hindernis herum gebeugt, durch Reflekti-
on bildet sich vor dem Gitter eine stehende Welle aus (Bild b).

ITTEVETIETNIIEY

Abbildung 3.2

Mie-Streuung einer einfallenden ebenen Welle an 15 parallelen, ideal
leitenden Metallzylindern mit Abstand 1875 nm. Die Wellenlange der
einfallenden Strahlung betrégt in Bild a 550 nm, in Bild b 15000 nm.
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Auffallig ist in Bild b der Bereich mit hoher Intensitdt direkt hinter dem Me-
tallgitter. Auch wenn der Abstand der Gitterstabe in der Simulation so weit
verkleinert wird, dass sie eine durchgehende Wand aus Metall bilden, tritt die-
ses Phanomen auf. Dieses Verhalten direkt hinter der Metallbarriere wird nicht
erwartet.

Fehlerquellen dieser Simulationsmethode

Die hohe Intensitdt der Strahlung direkt hinter dem Gitter bei grofien Wellen-
langen deutet auf ein Fehlverhalten dieser Simulationsmethode hin. Um mit
Mie-Streuung trotzdem quantitative Aussagen iiber die optischen Eigenschaf-
ten einer mikrostrukturierten Metallschicht treffen zu konnen, ware eine Ver-
besserung der Simulationen notwendig. Die wichtigsten Punkte sind hierbei:

e Aus Griinden der Rechenleistung konnen die Simulationen nur mit einer
begrenzten Anzahl an streuenden Gitterstiben durchgefiihrt werden.
Randeffekte, die sich durch Beugung der einfallenden Welle am Rand des
Hindernisses ergeben, haben deshalb einen aufSerordentlich grofien Ein-
fluss. Um Aussagen iiber das Verhalten einer grofiflachig aufgebrachten
Mikrostruktur treffen zu konnen, ware eine grofse Anzahl an Stiaben in der
Simulation notig, um den Einfluss der Randeffekte zu verkleinern.

e Die Annahme der unabhéngigen Streuung ist fiir Gitterstdbe, die nahe
beieinander liegen und/oder grofle Wellenldangen nicht mehr haltbar — ei-
gentlich sollte eine Kopplung zwischen den Zylindern mitberticksichtigt
werden. Streustrahlung von einem Zylinder trifft dabei auf die anderen
Zylinder auf und wird wiederum von diesen gestreut. Diese abhingige
Streuung kann durch das Einfiihren eines Wechselwirkungsterms in den
Mie-Gleichungen berechnet werden (siehe [Bever 1992]). Hierzu wird in
einem iterativen Prozess eine Kopplungsmatrix aus den Mie-Streukoeffi-
zienten berechnet. Durch Invertierung dieser Matrix konnen dann die
Streukoeffizienten fiir die abhadngige Streuung und damit das Streufeld
berechnet werden. Der Einfluss der Vernachlassigung der abhangigen
Streuung ist umso grofier, je ndher die Zylinder zusammen liegen und
desto grofier die Wellenldange der einfallenden Strahlung ist.

Sowohl Rechenzeit als auch Arbeitsspeicherbedarf der Computersimulationen
wiirden durch Beriicksichtigung der beiden oben genannten Punkte wesentlich
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vergrofiert. Um Randeffekte auszuschliefSen, miisste die Streuung an einer sehr
grofSen Anzahl an Zylindern berechnet werden, und die fiir die Berticksichti-
gung der abhdngigen Streuung notwendigen Matrixinvertierungen der da-
durch entstehenden Matrizen mit mehreren tausend Eintragen erfordert einen
sehr hohen numerischen Aufwand.

Bei dhnlichem Rechenaufwand Erfolg versprechender ist hier eine andere
numerische Methode: die Berechnung des Streuverhaltens nach dem Verfahren
der Finiten Differenzen im Zeitregime, kurz FDTD.

3.1.3 Untersuchungen mit der FDTD-Methode

Simulationen mit dem FDTD-Verfahren greifen eine Ebene tiefer an als die Si-
mulationen mit Mie-Streuung. Statt die Maxwellgleichungen fiir eine bestimm-
te Konfiguration, also beispielsweise Streuteilchen in Zylindergeometrie, ana-
lytisch zu 16sen, wird das System der gekoppelten Differentialgleichungen in
einer Folge von Zeitschritten numerisch berechnet (siehe Kapitel 2.3). Dadurch
ist es moglich, sehr unterschiedliche Geometrien und Materialien zu betrach-
ten.

Entwickelt wurde ein Computerprogramm, das die in Kapitel 2.3 dargestell-
ten Formeln und Algorithmen verwendet. Zum Vergleich mit den Ergebnissen
der Mie-Simulation wurde wiederum ein Gitter aus zylindrischen Metallstaben
mit sehr hoher Leitfdhigkeit und damit einem Reflexionsgrad von 1 angenom-
men.

Abbildung 3.3 zeigt die Intensitatsverteilung im Nahfeld des Gitters fiir Be-
strahlung mit einer ebenen Welle der Wellenlange 550 nm (Bild a) und
15000 nm (Bild b). Das Verhalten des Gitters aus den Simulationen mit Mie-
Streuung (siehe Abbildung 3.2) lasst sich auch in den FDTD-Simulationen wie-
der finden: Strahlung mit einer Wellenldnge in der Gréfienordnung der Gitter-
stdbe wird gestreut, langwelligere Strahlung wird am Gitter reflektiert. Das
unerwartete Eindringen der langwelligen Strahlung in den Bereich direkt hin-
ter dem Gitter lasst sich hier jedoch nicht beobachten — die Kopplung der Me-
tallzylinder ist in der FDTD-Methode implizit vorhanden.
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Abbildung 3.3

Simulation des Streuproblems aus Abbildung 3.2 mit der FDTD-
Methode. Wieder betragt der Abstand der Zylinder 1875 nm, die Wel-
lenlénge in Bild a 550 nm und in Bild b 15000 nm.

Bestimmung des Transmissionsgrades

Interessant ist nun der spektrale Transmissionsgrad des Gitters. Durch eine
geeignete Transformation aus dem berechneten Nahfeld das Verhalten im
Fernfeld zu bestimmen (siehe beispielsweise [Garcia 2000] oder [Taflove 2000])
ist fiir das betrachtete Problem leider nicht méglich — es wurde nur eine kleine



3 Simulationen und Messungen s

Anzahl an Zylindern simuliert, und es sollen ja Informationen iiber das Verhal-
ten einer groflen Anzahl von Gitterstaben gewonnen werden. Fine andere Me-
thode ist also notig, um die Transmission aus dem durch Randeffekte wenig
beeinflussten Bereich des Nahfelds zu bestimmen.

Dazu wird die Intensitat der elektromagnetischen Strahlung tiber einen ge-
eigneten Bereich mittig hinter dem Gitter gemittelt. Die Breite dieses Bereichs
parallel zum Gitter betragt dabei genau eine Gitterkonstante: bei einem unend-
lich ausgedehnten Gitter, also ohne den Einfluss von Randeffekten, wiirde sich
bedingt durch die Symmetrie des Systems das Muster aus lokalen Maxima und
Minima mit dieser Periode wiederholen. Die Lange des Bereichs wird so ge-
wahlt, dass Randeffekte einen moglichst geringen Einfluss haben.

In Abbildung 3.4 ist die Nahfeldintensitat fiir die oben bereits besprochene
Konfiguration mit 15 Zylindern und fiir ein System mit der doppelten Zylin-
deranzahl aufgetragen, jeweils fiir eine Wellenlange von 550 nm und von
15000 nm. Zu jedem dieser Falschfarbenbilder ist auch die tiber eine Gitterkon-
stante parallel zum Gitter gemittelte Intensitat tiber den Abstand zum Gitter
aufgetragen - so werden Randeffekte deutlicher. Die Flache, {iber den die In-
tensitat gemittelt wird, ist rot markiert.

Durch Vergleich der Simulationsergebnisse fiir das Gitter mit 15 und mit 30
Zylindern kann der Einfluss der Randeffekte sichtbar gemacht werden. Bei
Einstrahlung mit 550 nm Wellenldnge wird der Plateaubereich direkt hinter
dem Gitter durch die zusatzlichen Gitterstdbe verlangert, fiir eine steigende
Anzahl an Gitterstaben wiirde er sich immer weiter ausdehnen. Der Transmis-
sionsgrad des Gitters kann also durch Mittelung der Intensitat in diesem Pla-
teaubereich fiir Strahlung dieser Wellenldnge zu 0.76 bestimmt werden. Ver-
gleicht man dies mit dem Wert fiir die Betrachtung nach geometrischer Optik
in Abbildung 3.1, so fallt auf, dass durch die Beugung an den Gitterstaben so-
gar mehr Strahlung als die fiir kleine Wellenlangen erwarteten 58 Prozent
transmittiert wird.

Bei Einstrahlung mit Wellenlange 15000 nm ist die Aussage etwas schwieri-
ger. Bedingt durch die grofie Wellenldnge haben die Randeffekte einen starke-
ren Einfluss, so dass sich die Transmissionswerte bei 15 und bei 30 Staben noch
unterscheiden. Auf jeden Fall jedoch liegt die Transmission hinter dem Gitter
unter einem Prozent.
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Abbildung 3.4

Berechnung des Transmissionsgrades eines Gitters aus dem simulierten
Nahfeld. Die Intensitat der elektromagnetischen Strahlung wird dazu
Uber eine geeignete Flache gemittelt (rote Markierung). Die Ausdeh-
nung dieser Flache parallel zum Gitter betragt eine Gitterkonstante. Zu-
satzlich aufgetragen ist der Mittelwert der Intensitdt auf dieser Breite (-
ber den Abstand zum Gitter. In Bild a betragt die Wellenlénge 550 nm,
in Bild b 75000 nm. Bild ¢ und Bild d zeigen die gleichen Wellenlangen,
jedoch fir die doppelte Anzahl an Gitterstaben.
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3.2 Messungen an Metallgittern auf Glas

Zur Beurteilung der Simulationsergebnisse und der Validierung des Simulati-
onsprogramms wurden Proben mit jeweils einer mikrostrukturierten und einer
unstrukturierten Metallschicht auf einem Glassubstrat hergestellt.

Aufgrund der geringen Korrosivitat wurde als Metall fiir die Beschichtung
Gold gewahlt, so dass zusatzliche Diffusionsblockerschichten nicht nétig sind.
Da Gold auf Glas allerdings schlecht haftet, war eine diinne Chromschicht zur
Haftvermittlung zwischen Glassubstrat und Goldschicht erforderlich.

Abmessungen

Abbildung 3.5 zeigt eine REM-Aufnahme der hergestellten Proben. Zu sehen
sind die dunkleren Goldstege auf dem heller erscheinenden Glassubstrat und
auf dem unteren Inset die Oberfliche der Probe mit der unstrukturierten Gold-
schicht.

Die Breite der Goldstege der strukturierten Probe betragt 640 nm, der Ab-
stand der Goldstege 2250 nm. Die Schichtdicken liegen wie im oberen Inset
dargestellt bei 3 nm fiir die Chrom- und bei 10 nm fiir die Goldschicht.

Auffillig ist die leichte Kérnung der Goldoberfliche sowohl bei der struktu-
rierten als auch bei der unstrukturierten Probe. Sie entsteht durch Aufwachsen
der Goldschicht in Mikrokristallen. Der leicht verschiedene Mafsstab der Kor-
nung bei den Proben ist bedingt durch unterschiedliche Parameter beim Auf-
dampfprozess [Kamp 2006].

Herstellung der Proben
Die Herstellung der Proben iibernahm dankenswerterweise das Mikrostruk-
turlabor des Physikalischen Instituts der Universitat Wiirzburg.

Die Chrom- und die Goldschicht wurden bei der unstrukturierten Probe
durch thermisches Aufdampfen auf das Glassubstrat aufgebracht. In einer Vaku-
umkammer wird dabei eine geringe Menge des gewiinschten Materials fiir die
Beschichtung in etwa einem halben Meter Abstand zum Substrat erhitzt. Ato-
me dieses Beschichtungsmaterials diffundieren dann zum Glas und bedecken
dort gleichmafiig die Oberflache.
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Abbildung 3.5

REM-Aufnahme eines Goldgitters (dunkel) auf einer Glasoberfléche
(hell). Eine 10 nm dicke strukturierte Goldschicht wurde dazu auf ein
Glassubstrat aufgebracht. Als Haftschicht dient eine 3 nm dicke, eben-
falls strukturierte Chromschicht. Das obere Inset zeigt den Schichtauf-
bau, das untere die Oberflache einer durchgehenden Goldbeschich-
tung mit dem gleichen Schichtaufbau.

Die Strukturierung der anderen Probe erfolgte durch Elektronenstrahllithogra-
phie (siehe Abbildung 3.6). Bei diesem Verfahren wird das Glassubstrat (Bild a)
zundchst mit einem Lack aus Polymethylmethacrylat (PMMA) und einer etwa
10 nm diinnen Goldschicht zum Ableiten der Elektronen versehen (Bild b).
Diese Maske wird nun - dhnlich wie bei einem Rasterelektronenmikroskop —
mit einem Elektronenstrahl abgerastert. An den Stellen, an denen das PMMA
langere Zeit oder mit hoher Intensitdt vom Elektronenstrahl getroffen wurde,
zerfallen die langkettigen PMMA-Molekiile in kiirzere Teilstiicke, an allen an-
deren bleiben sie intakt (Bild c). Nach dem Entfernen der Goldschicht kann
man die zerstorten Kettenstiicke dann chemisch beseitigen. Die intakten
PMMA-Molekiile im unbelichteten Bereich werden dabei nicht angegriffen.
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Abbildung 3.6

Schematische Darstellung der Funktionsweise der Elektronenstrahllitho-
graphie. Auf einem Substrat (Bild a) wird eine Lackschicht aus PMMA
und eine dinne Goldschicht zur Ladungsableitung aufgetragen (Bild b).
Durch Belichten mit einem Elektronenstrahl wird der Lack dann an be-
stimmten Stellen zerstért (Bild ¢), danach werden Goldschicht und der
zerstérte Lack entfernt (Bild d). Durch thermisches Aufdampfen kénnen
jetzt die gewdnschten Schichten aufgetragen werden (Bild e). Nach Ent-
fernen des restlichen Lackes erhélt man dann die gewinschte Struktur.

Ubrig bleibt also das Glassubstrat mit einer Maske aus PMMA (Bild d). Auf
dieses ganze System werden nun wie bei der unstrukturierten Probe die
Chrom- und die Goldschicht thermisch aufgedampft (Bild e). Anschliefiend
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wird der nicht belichtete Rest der Lackschicht mitsamt den darauf liegenden
Schichten entfernt (Bild f).

Mit Hilfe der Elektronenstrahllithographie ist es moglich, Strukturen im Be-
reich von einigen Nanometern Grofse herzustellen. Zur Strukturierung grofier
Flachen wird dabei allerdings sehr viel Zeit benotigt. Fiir die spektrometrische
Vermessung musste die hergestellte Probe mindestens eine Kantenlange von
2 cm aufweisen, und schon fiir diese benétigten 4 cm? war ein enormer Zeit-
aufwand erforderlich. Zur Strukturierung von Beschichtungen fiir Fensterglas
in industriellem Mafistab, also eingebunden in den Produktionsprozess fiir
Glasscheiben mit Abmessungen von bis zu 3.21 m x 6.00 m [Glaser 1999], ist
diese Methode daher nicht geeignet.

Messmethoden

Die gerichtet-hemisphérischen Reflexions- und Transmissionsgrade p,, und 7,
der hergestellten Proben fiir senkrechten Strahlungseinfall wurden tiiber den
Spektralbereich von 250 nm bis 30000 nm bestimmt. Zum Einsatz kamen dabei
das Zweistrahlspektrometer Lambda 950 der Firma Perkin-Elmer fiir den Be-
reich bis 2500 nm und die beiden Fourier-Transformations-Infrarotspektrome-
ter IFS 66v und Vector 22 der Firma Bruker fiir Wellenlangen oberhalb davon
bis 18000 nm bzw. bis 30000 nm.

Alle drei Spektrometer verwenden eine integrierende Ulbrichtkugel zur Be-
stimmung der gerichtet-hemispharischen Strahlungsgrofien [Ulbricht 1900].
Die Innenseite dieser Kugel ist mit einem diffus hochreflektierenden Material
beschichtet. Im sichtbaren und nahen Infrarotbereich wird hier oft Bariumsul-
fat BaSO, oder Spektralon, ein gepresstes PTFE-Pulver, verwendet, fiir den Inf-
rarotbereich aufgerautes Gold. Durch eine Offnung in der Kugel eintretende
Strahlung wird an der Innenwand gestreut. Nach vielen derartigen Reflexio-
nen bildet sich im Inneren der Kugel ein homogenes und isotropes Strahlungs-
feld aus, das durch einen Detektor registriert wird. Diese registrierte Intensitat
ist proportional zur Gesamtenergie der einfallenden Strahlung und unabhéan-
gig von deren Winkelverteilung. Ein Abschatter sorgt dabei dafiir, dass auf
den Detektor nur Strahlen auftreffen, die mindestens einmal an der Kugelober-
flache reflektiert wurden.

Abbildung 3.7 zeigt die integrierende Kugel fiir Messungen in Transmission
(links) und Reflexion (rechts). Beim oben erwahnten Spektrometer Perkin-Elmer
Lambda 95 kommt zusatzlich ein Zweistrahlverfahren zum Einsatz. Durch Ver-
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gleich des Signals des Messstrahls mit dem eines Referenzstrahls, der auf einen
Reflexionsstandard auftrifft, kann die Genauigkeit der Messung erhoht wer-
den.

Reflexions-

Standard Probe

Abschatter

Detektor

Abschatter

Messstrahl Messstrahl
Transmissionsmessung Reflexionsmessung

Abbildung 3.7

Messung von Transmissions- (links) und Reflexionsgrad (rechts) einer
Probe mit der integrierenden Ulbricht-Kugel. Aufgrund der vielen Refle-
xionen im Inneren der diffus reflektierenden Kugel bildet sich ein homo-
genes und isotropes Strahlungsfeld aus, das dann Uber einen Detektor
registriert wird. Der Abschatter sorgt dafir, dass nur Strahlen detektiert
werden, die mindestens einmal an der Kugeloberflache reflektiert wur-
den.

Messergebnisse

Mit den oben beschriebenen Spektrometern wurden Reflexions- und Transmis-
sionsgrade der strukturierten und der unstrukturierten Probe bestimmt. Die
Messungen erfolgten dabei mit unpolarisierter Strahlung. Um die Messergeb-
nisse mit den Computersimulationen fiir linear polarisierte Strahlung verglei-
chen zu konnen, wurden die Messergebnisse wie im Folgenden dargestellt kor-
rigiert.

Auf linear polarisierte Strahlung haben die Metallstabe nur dann einen gro-
3en Einfluss, wenn die mitschwingenden Elektronen im Metall geniigend Platz
zur Verfligung haben, um dem elektrischen Feldvektor zu folgen. Als obere
Grenze fiir die Strecke, die die beschleunigten Elektronen im Metall zuriickle-
gen, kann bei einem idealen Leiter und damit einer Bewegung der Leitungs-
elektronen mit Lichtgeschwindigkeit die Wellenldnge der einfallenden Strah-
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lung angegeben werden. Fiir Stabdurchmesser, die sehr klein gegeniiber der
Wellenldnge sind, ist die Auswirkung der Gitterstruktur auf Strahlung mit e-
lektrischem Feldvektor senkrecht zu den Gitterstaben deshalb vernachldssig-
bar.

Zur Kompensation wurde die Auswirkung der strukturierten Goldschicht
im Vergleich zum unbeschichteten Glassubstrat in den Messkurven deshalb
verdoppelt, da sich unpolarisiertes Licht ja als Uberlagerung von TE,- und
TM,-polarisiertem Licht darstellen lasst. Fiir Strahlung mit Wellenlangen, die
grofd gegeniiber dem Durchmesser der Metallstreifen von 640 nm sind, ist diese
Naherung sicherlich zutreffend. Da fiir kiirzere Wellenldngen nur ein geringer
Einfluss der Beschichtung zu erwarten ist, ist auch der durch diese Verdopp-
lung generierte Fehler sehr gering.

Abbildung 3.8 zeigt die Transmissions- und Reflexionsspektren des Glassub-
strats, des Substrats mit flachiger Beschichtung und des Substrats mit mikro-
strukturierter Beschichtung.

Leider lassen sich aus diesen Messergebnissen keinerlei Aussagen tiber die
Wellenldngenselektivitat als Auswirkung der Strukturierung ziehen. Dies liegt
daran, dass die Dicke der strukturierten Goldschicht von nur 10 nm und da-
durch die Anzahl der delokalisierten Elektronen aufgrund der endlichen Leit-
fahigkeit nicht ausreicht, um ein gentigend starkes Gegenfeld zur einfallenden
Strahlung aufzubauen — eine geniigend hohe Leitfahigkeit der Metallschicht
muss dafiir gegeben sein. Geschickter wére es gewesen, die Dicke der Gold-
schicht so zu wahlen, dass in den Goldstegen nach der Strukturierung noch
genau so viel Material vorhanden ist, wie in einer unstrukturierten Metall-
schicht mit 10 nm Dicke. Bei den gegebenen Abmessungen hatte die Gold-
schicht also 35 nm dick sein miissen. Die Herstellung einer Probe mit dickerer
Goldschicht scheiterte allerdings, da sich aufgrund von Spannungen im Gold
die Schicht immer wieder vom Glassubstrat mit der Chromschicht abloste.

Eine Validierung des Simulationsprogramms aufgrund der Messungen an
den oben vorgestellten Proben konnte also nicht erfolgen. Um die Probenpra-
paration zu vereinfachen und vor allem zu beschleunigen, wurden deshalb alle
entscheidenden Grofien um einen Faktor von etwa 104 skaliert und Streuversu-
che mit Mikrowellen an makroskopischen Metallgittern durchgefiihrt.
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Abbildung 3.8

Reflexions- Transmissions- und Absorptionsspektrum des Glassubstrats,
der Probe mit fléchiger Beschichtung und der Probe mit strukturierter Be-
schichtung.
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3.3 Validierung der Simulationen durch Messungen mit
Mikrowellen

Wichtig fiir das Streuverhalten eines Teilchens ist neben Materialgrofien wie
der Leitfahigkeit, der Dielektrizitits- und der Permeabilitatszahl vor allem das
Verhaltnis aus der halben Breite der streuenden Struktur 2 und der Wellenlan-
ge A des einfallenden Lichts, also der Grofienparameter x

x=k-a=2—ﬂ-a (3.1)

A

Das Streuverhalten von mikroskopischen Strukturen bei der Beleuchtung mit
sichtbarer und infraroter Strahlung ist deshalb auch bei der Streuung von lang-
welligerer Strahlung, beispielsweise Mikrowellen, an entsprechend skalierten
grofieren Strukturen zu erwarten.

3.3.1 Verwendete Gerdte

Fiir die Mikrowellenversuche standen Gerdte der Firma PASCO scientific
[Pasco 1991], Modell-Nummer WA-9314B, zur Verfiigung, die auch im physi-
kalischen Grundpraktikum der Universitat Wiirzburg zum Einsatz kommen.

Sender

Im Sender wird iiber eine Gunn-Diode Mikrowellen-
strahlung generiert. Bei bestimmten n-dotierten Halblei-
tern haben Elektronen in hoheren Energiebandern eine
geringere Beweglichkeit. Werden sie durch eine angeleg-

te Spannung in diese Bander transportiert, wird der
Stromfluss trotz hoherer angelegter Spannung geringer
und das Material weist eine fallende I(U)-Kennlinie, also

5 einen negativen differentiellen Widerstand auf. Da bei

einem Schwingkreis die Dampfung durch den Wider-

\\

Abbildung 3.9 tiellen Widerstand eine stabile Schwingung oder sogar
Mikrowellen-Sender  eine Verstarkung erzeugt werden [Gerthsen 1993]. Eine
Gunn-Diode besteht aus mehreren hintereinander ange-

stand bedingt ist, kann durch einen negativen differen-

ordneten, n-dotierten Halbleiterbereichen. Legt man eine relativ hohe elektri-
sche Spannung an, so entstehen statistische Stromschwankungen. Bei sehr kur-
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zen Halbleiterkristallen von ca. 25 um Lange gehen diese Stromschwankungen
in eine stabile Schwingung tiber. Die Frequenz dieser Schwingung wird durch
die Lange des Halbleiters bestimmt.

Der verwendete Sender emittiert linear polarisierte Mikrowellenstrahlung
mit einer Wellenlange von 3 cm. Die Sendeleistung betragt 10 mW, die Polari-
sationsrichtung lasst sich durch Drehen des Senders einstellen.

Empfinger

Als Empfanger fiir die Mikrowellen dient eine Schott-
ky-Diode in einem auf die Sendefrequenz abgestimm-
ten Resonator.

Bei einer Schottky-Diode kommt eine Verbindung
aus einem Halbleitermaterial und einem Metall zum
Einsatz. Da die Austrittsarbeit des Metalls hoher ist
als die des Halbleiters, konnen Elektronen leichter
vom Halbleiter in das Metall diffundieren als in die
andere Richtung. Hierdurch wird eine negative Q
Raumladung im Metall und eine positive Raumla-
dung im Halbleiter aufgebaut, die so genannte Abbildung 3.10
Schottky-Sperrschicht. Wird eine Spannung mit dem  Mikrowellen-Empfanger
negativen Pol am Halbleiter angelegt, so wird die Po-
tentialbarriere kleiner und Elektronen fliefen vom Halbleiter in das Metall.
Wird die Spannung mit dem negativen Pol am Metall angelegt, werden Elekt-
ronen in Richtung Halbleiter bewegt. Da die Austrittsarbeit des Metalls jedoch
zu hoch ist, konnen sie das Metall unterhalb einer bestimmten Durchschlags-

spannung nicht verlassen.

Da bei der Schottky-Diode der Ladungstransport ausschliefSlich tiber Elekt-
ronen vollzogen wird und die gespeicherte Ladung sehr klein ist, ist das Ele-
ment als schneller Schalter oder Mikrowellen-Gleichrichter geeignet [Tietze
1993].

Eigenschaften von Sender und Empfinger

Sowohl Sender als auch Empfanger sind mit einem trichterférmigen Horn aus-
gestattet (siehe Abbildung 3.11), das fiir eine engere Abstrahl- bzw. Aufnah-
mecharakteristik verantwortlich ist. Der effektive Sende- bzw. Empfangspunkt
liegt dabei ca. 5 cm im Inneren des Horns.
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effektiver Ausgangspunkt effektiver Aufnahmepunkt
der Strahlung for Strahlung
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Abbildung 3.11

Mikrowellensender und —empfédnger mit Hornantennen. Der effektive
Ausgangspunkt bzw. effektive Aufnahmepunkt liegt 5 cm vom Ende der
Hornantenne entfernt im Inneren.

1
'«5 cm->

Leider reflektieren die metallischen Hornantennen einfallende Strahlung teil-
weise, statt sie komplett ins Innere zu leiten. So konnen sich auch ohne zusétz-

liche Effekte zwischen Sender und Empfanger stehende Wellen ausbilden
[Pasco 1991].
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Abbildung 3.12

Austrittswinkelverteilung des Mikrowellensenders. Die Abstrahlung kann
gut durch eine Gauf3funktion mit einer Breite von etwa 14° beschrieben
werden. Die symmetrische Abstrahlcharakteristik ist in der linken Halfte
des Diagramms in kartesischer und in der rechten Hélfte in polarer Dar-
stellung aufgetragen. Konkrete Werte kénnen besser in der kartesischen
Darstellung abgelesen werden, die polare Darstellung gibt einen besse-
ren Uberblick iber die Abstrahlungsrichtung.
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Die Austrittswinkelverteilung der durch das Horn gebiindelten Strahlung des
Mikrowellensenders lasst sich durch eine Gaufs-Funktion gut annahern. Die
Breite der Verteilung (Standardabweichung) betragt dabei etwa 14° (siehe
Abbildung 3.12).

Wachslinse fiir parallele Strahlung

Fir Versuche zur Streuung von Mikrowellen an einem Gitter ist parallele
Strahlung wiinschenswert. Um die Mikrowellenstrahlung des PASCO scientific-
Senders zu parallelisieren, wurde eine spharische Wachslinse verwendet. Diese
Wachslinse hat fiir die verwendete Mikrowellenstrahlung eine Brennweite von
50 cm. Sie befindet sich in einem quadratischen Holzrahmen mit 40 cm Kanten-
lange. Der Mikrowellensender wurde im Brennpunkt der Wachslinse betrie-
ben, so dass die Strahlung durch die Linse weitgehend parallelisiert wurde
(siehe Abbildung 3.13).

/‘ﬁ

i
/
N ~

Strahlungsquelle

nahezu parallele

Wachsli
achsinse Strahlung

Abbildung 3.13

Erzeugung von nahezu paralleler Strahlung durch eine Wachslinse (Ray-
Tracing-Simulation). Der Mikrowellensender befindet sich dabei im
Brennpunkt der Linse. Ein Teil der emittierten Strahlung trifft Gberhaupt
nicht auf die Wachslinse (kurze Pfeile links).

Bedingt durch die Austrittswinkelverteilung des Mikrowellensenders trifft ein
Teil der Strahlung gar nicht auf die Wachslinse, sondern geht an ihr vorbei.
Aufgrund von Reflexionen an der Tischoberflache, der Wand oder auch dem
Experimentator kann dieser Strahlungsanteil dann weiter hinten zu unvorher-
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gesehenen Verfdlschungen der Messung fithren. Die nicht vollkommene Paral-
lelitat der Mikrowellenstrahlung hinter der Linse ist durch die Ausdehnung
der Strahlungsquelle und Abbildungsfehler der Linse, vor allem die spharische
Aberration, bedingt.

Abbildung 3.14 zeigt die Verteilung der Mikrowellenstrahlung hinter der
Wachslinse. Diese Verteilung wurde mit dem Ray-Tracing-Programm [ASAP
2005] berechnet. Beriicksichtigt wurden dabei die Austrittswinkelverteilung
des Mikrowellensenders und die Ausdehnung der Strahlungsquelle. Die Strah-
lung hinter der Wachslinse ist im Vergleich zu Abbildung 3.12 deutlich gebiin-
delt, wenn auch nicht vollstandig parallelisiert.

1.0 : : ‘ ‘ g N Intensitét
/ —_— ;
, \ S0 v§r Lms‘e
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0.8 / \
— / \
2 / '
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Abbildung 3.14

Verteilung der Mikrowellenstrahlung hinter der Wachslinse, berechnet
mit dem Ray-Tracing-Programm ASAP [ASAP 2005]. Im Vergleich zur
Austrittsverteilung des Mikrowellensenders ist die Strahlung deutlich ge-
bundelt, wenn auch nicht vollstandig parallel.

Gitter mit parallelen Metallstiben

Obwohl die Wellenlange der vom Sender emittierten Mikrowellenstrahlung
nicht verandert werden kann, lasst sich die Wellenldngenselektivitit mit Hilfe
von Metallgittern mit verschiedenen Gitterabstanden nachweisen.

Wichtig fiir die Streueigenschaften ist neben den Materialparametern das
Verhiltnis aus der Grofle der streuenden Struktur und der Wellenldnge. Den
gleichen Effekt, den bei konstanten Materialparametern eine Vergrofserung der
Wellenlange ergibt, kann man auch durch eine Verkleinerung der streuenden
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Struktur erreichen. Fiir die Mikrowellenversuche wurde dies durch eine Ver-
anderung der Gitterkonstante erreicht. Zu beachten ist dabei, dass sich das
Verhiltnis von Stabdurchmesser zu Wellenldange hier nicht dndert. Bei der
Ubertragung der Ergebnisse auf die Bestrahlung eines Gitters mit fester Gitter-
konstante bei variabler Wellenlange muss dies durch eine Korrektur der Stab-
durchmesser berticksichtigt werden.

Das Metallgitter wurde aus Aluminiumstdben aufgebaut. Zur Verfiigung
standen 60 Stabe mit Durchmesser 4 mm, 30 Stabe mit Durchmesser 8 mm und
15 Stabe mit Durchmesser 16 mm (siehe Abbildung 3.15). Aluminium hat im
Mikrowellenbereich einen extrem hohen komplexen Brechungsindex
(n~6.6-10" +82007) [Mollman 2004], so dass sein Reflexionsgrad fiir Mikro-
wellenstrahlung bei nahezu 1 liegt. Die Lange der Stabe von 300 mm ist deut-
lich grofler als die Wellenldnge von 30 mm, so dass die Stabe als unendlich
lang betrachtet werden konnen.

Abbildung 3.15

Aluminiumstdbe fir die Mikrowellenexperimente. Es standen Stabe mit
den Durchmessern 4 mm, 8 mm oder 16 mm und einer Linge von
300 mm zur Verfigung.

Um die Stabe parallel auszurichten, wurden sie in einen Rahmen eingebaut
(siehe Abbildung 3.16). Der Abstand zwischen den Gitterstdben konnte dabei
variiert werden.

Aus Griinden der Verfiigbarkeit und der leichten Handhabung wurde ein
erster Rahmen fiir die Aluminiumstabe aus Polyvinylchlorid (PVC) gefertigt. Es
zeigte sich jedoch schon in ersten Versuchen, dass dieses Material einen grofien
Storeinfluss auf die Mikrowellenstrahlung aufweist.



74

Abbildung 3.16

Rahmen mit Aluminiumstédben. Stdbe unterschiedlicher Dicke kénnen in
verschiedenen Abstdnden eingesetzt werden.

Wechselwirkung von Materie mit Mikrowellen, also elektromagnetischer
Strahlung im Wellenlangenbereich von 1 mm bis 1 m, kommt durch die Be-
schleunigung von delokalisierten Elektronen oder polaren Molekiilen durch
das elektrische Feld zustande. Bei Metallen konnen die Elektronen leicht be-
schleunigt werden, diese reflektieren Mikrowellen daher sehr gut. In Festkor-
pern mit polaren Molekiilen werden hauptsachlich Biegeschwingungen und
Drehungen angeregt [Mollman 2004].

Abbildung 3.17 zeigt die Strukturformeln von Polyvinylchlorid (PVC) und Po-
lystyrol (PS). Beide Polymere bestehen aus einer Kohlenwasserstoffkette und
davon abzweigenden Substituenten.

Die Chloridsubstituenten des PVC haben mit 3.0 auf der Pauling-Skala eine
etwas hohere Elektronegativitat als die Kohlenstoffatome mit 2.5. Die Bindung
der Chloridionen an die Kohlenwasserstoffkette ist also nur leicht polar, eine
merkliche Beeintrachtigung der Mikrowellenstrahlung ist daher nicht zu er-
warten.

Reines PVC ist jedoch sehr hart und fiir nahezu keine Anwendung geeignet.
Fiir den Einsatz werden deshalb zahlreiche andere Stoffe beigemischt, die teils
als Fiillstoffe, als Weichmacher, als Stabilisatoren und als Pigmente fungieren
und deren Anteil am PVC-Produkt bis zu 50 Prozent betragen kann. Viele die-
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ser Zusatzstoffe weisen selber polare Eigenschaften auf, beispielsweise die in
Deutschland als Weichmacher verwendeten Ester der Phthalsdure mit kurz-
bis mittelkettigen Alkoholen [Carlowitz 1995]. Die Wechselwirkung mit der
Mikrowellenstrahlung fallt deshalb deutlich starker aus, als es fiir reines PVC
zu erwarten ware.

* n
Cl
Polyvinylchlorid (PVC) Polystyrol (PS)

Abbildung 3.17

Strukturformeln von Polyvinylchlorid (PVC) und Polystyrol (PS). Aufgrund
der elektronenziehenden Wirkung des Chlors sind die PVC-Ketten leicht
polar. Da die Phenylringe des Polystyrols symmetrisch angeordnet sind
und keinen elektronenziehenden Effekt aufweisen, ist Polystyrol unpolar.

Die beim Polystyrol von der Kohlenwasserstoffkette abzweigenden ringformi-
gen Phenylsubstituenten sind iiber eine unpolare Kohlenstoff-Kohlenstoff-Bin-
dung gebunden und noch dazu symmetrisch zur Kettenachse angeordnet. Po-
lystyrol ist daher unpolar und fiir die Mikrowellenstrahlung transparent.

Ein weiterer Rahmen fiir die Aluminiumstdbe wurde deshalb fiir die Mik-
rowellenversuche aus extrudiertem Polystyrol (EPS) gefertigt, das auflerdem
noch eine wesentlich geringere Dichte als das PVC aufweist. Mit diesem Mate-
rial liefs sich nahezu kein Einfluss des Rahmens auf das Strahlungsfeld nach-
weisen.

3.3.2 Schwierigkeiten bei der Versuchsdurchfihrung
Leider fithren bei den Messungen mit Mikrowellen zahlreiche Effekte zu einer
Verfalschung des Ergebnisses:

e Aufgrund der relativ breiten Abstrahlung des Mikrowellensenders wird
nicht nur das Experiment bestrahlt, sondern auch Teile der Umgebung.
Reflexionen an Tischplatte, Wanden oder auch dem Experimentator kon-
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nen die Messung verfalschen. Bei Versuchsaufbauten fiir Strahlungsquel-
len im optischen Bereich kommen deshalb schwarze Stoffabschirmungen
zur Absorption von ungewiinschter Streustrahlung zum Einsatz. Materia-
lien, die Mikrowellen nahezu komplett absorbieren, standen fiir die Expe-
rimente nicht zur Verfiigung. Versuche mit abschirmenden Wassertanks
brachten leider nicht den gewtiinschten Erfolg.

e Bedingt durch die spharische Aberration der Wachslinse und die Aus-
dehnung der Strahlungsquelle war eine Parallelisierung der Mikrowellen-
strahlung nur begrenzt moglich. Ein Vergleich mit den auf einer einfal-
lenden ebenen Welle basierenden FDTD-Simulationen ist deshalb immer
fehlerbehaftet. Die genaue Verteilung der Mikrowellenstrahlung in die
Simulationen zu integrieren ist leider extrem aufwandig.

e Durch Reflexionen an den metallischen Hornantennen von Mikrowellen-
sender und -empfanger bilden sich Storungen im Strahlungsfeld aus.

e Das grofite Problem bei den Messungen war jedoch das nichtlineare Ver-
halten des Mikrowellendetektors. Das ausgegebene Signal der Schottky-
Diode, also des Empfangers, ist leider weder direkt proportional zur e-
lektrischen Feldstarke E, noch zur Intensitit der Strahlung, also dem
Quadrat der elektrischen Feldstarke [Pasco 1991].

Aufgrund dieser FEinfliisse sind die Messergebnisse aus den Mikrowellenver-
suchen mit einem hohen Fehler behaftet, der aufgrund der zahlreichen unbe-
kannten Einflussgrofsen leider nicht angegeben werden kann. Eine qualitative
Validierung der Computersimulationen ist mit den Messergebnissen trotzdem
moglich, eine quantitativ exakte Reproduktion der Simulationsergebnisse wird
eher nicht erwartet.

3.3.3 Messergebnisse und Computersimulationen

Fiir die Messungen wurde der in Abbildung 3.18 dargestellte Messaufbau
verwendet. Die durch die Wachslinse naherungsweise parallelisierte Mikro-
wellenstrahlung wird dabei am Metallgitter gestreut. Die Streustrahlung kann
in einer festgelegten Entfernung d vom Gitter winkelaufgelost aufgenommen
werden. Bei den Messungen betrug dieser Abstand 40 cm, der Abstand zwi-
schen Wachslinse und Metallgitter betrug 12 cm. Die Polarisationsebene des
Mikrowellensenders wurde so eingestellt, dass der elektrische Feldvektor der
Mikrowellenstrahlung parallel zu den Gitterstaben schwang.
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Abbildung 3.18
Messaufbau fir die Mikrowellenexperimente. Die Strahlung aus dem
Mikrowellensender wird durch die Wachslinse ndherungsweise paralleli-
siert und am Metallgitter gestreut. Die Streustrahlung kann in einer fes-
ten Entfernung d vom Gitter winkelaufgelést mit dem Empfanger aufge-
nommen werden.

Da fiir die Messungen nur begrenzter Platz zur Verfligung stand, wurden alle
Messungen mit 40 cm Abstand im Verhaltnis zur Wellenlange 3 cm relativ nah
am Gitter durchgefiihrt. Um aus diesen Nahfeldmessungen eine Art abge-
schatzten Transmissionsgrad des Gitters zu bestimmen, wurde das Signal des
Mikrowellenempfangers in Abhangigkeit des Winkels zwischen dem Detektor
und der Verbindungslinie vom Mikrowellensender zum Metallgitter gemes-
sen. Die Messwerte werden dann jeweils iiber den Winkelbereich — 39, ., bis
9. integriert. Das Verhiltnis des Integrals bei der Messung mit streuendem
Gitter zum Integral bei der Messung ohne das Gitter ergibt dann den Trans-
missionsgrad.

Der optimale Wert fiir den Integrationswinkel 9, muss dabei abgeschatzt

werden. Fiir diese Abschatzung wurden die Messungen in FDTD-Computer-
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simulationen nachvollzogen. Abbildung 3.19 zeigt die Amplituden des elektri-
schen Feldes in dieser Computersimulation fiir ein Gitter aus Stdben mit
Durchmesser 8 mm und dem Gitterkonstante 12 mm. Das Gitter wird dabei
von einer ebenen Welle mit 3 cm Wellenldnge bestrahlt. Bei diesem Stabab-
stand dringen die Mikrowellen so gut wie gar nicht durch das Gitter. Durch
Reflexion an den Aluminiumstdben bildet sich vor dem Gitter eine stehende
Welle, hinter dem Gitter liegt der Schattenbereich. Durch Beugungseffekte am
Rand des Gitters ist dieser Bereich nicht scharf begrenzt.

TITVETIVIREVNTTCTEY

Abbildung 3.19
Intensitatsverteilung der Mikrowellenstrahlung bei Bestrahlung eines Me-
tallgitters aus Stdben mit 8 mm Durchmesser und 12 mm Abstand

(Computersimulation). Eine ungestérte Welle héatte Uberall die Intensi-
tat 1.
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Der grofste Unterschied zwischen Simulation und Messung liegt in der Licht-
quelle. Wahrend die in der Simulation verwendete ebene Welle unendlich aus-
gedehnt ist und exakt paralleles Licht liefert, ist die Mikrowellenstrahlung bei
der Messung nur anndhernd parallel und auflerdem durch die Ausdehnung
der Wachslinse in ihrer Grofie begrenzt. Da die Breite der Wachslinse in etwa
der des Gitters entsprach, ist parallele Strahlung auch nur tiber die Breite des
Gitters vorhanden. Gerade in den Randbereichen der Schattenzone und aufSer-
halb davon werden die Computersimulation und die Messung deshalb von-
einander abweichen.

In Anbetracht dieser Uberlegungen muss der Integrationsbereich fiir die
Ermittlung des Transmissionsgrades so gewdahlt werden, dass die benottigten
Messpunkte komplett im Schattenbereich des Gitters liegen. Da die Messungen
mit einer hohen Ungenauigkeit behaftet sind, verringert eine Mittelung tiber
viele Messwerte, also ein grofier Integrationswinkel, den statistischen Fehler.
Die kleinste quadratische Abweichung zwischen Messwerten und Simulati-
onsdaten wurde fiir einen Integrationswinkel 9 _,

Abbildung 3.19).

Abbildung 3.20 zeigt einen Vergleich von Messwerten und Ergebnissen der
FDTD-Simulationen fiir Stabe mit Durchmessern von 4 mm (oben) und 8 mm
(unten). Die typischen Charakteristika der Messkurven werden durch die Si-
mulationen gut wiedergegeben.

Der Anstieg des Transmissionsgrades bis zu einer Gitterkonstante, die der
Wellenlange von 3 cm entspricht, ist gut zu erkennen. Bei den dickeren Staben
mit Durchmesser 8 mm ist dieser Anstieg steiler als bei den diinneren 4 mm-
Staben. Bei Gitterabstanden, die ganzzahligen Vielfachen der Wellenldnge ent-
sprechen, treten Transmissionsmaxima auf. Diese konnen sowohl durch das

. von 25° ermittelt (siehe

Verfahren zur Bestimmung des Transmissionsgrades aus der Nahfeldmessung
als auch durch Randeffekte bedingt sein.

Aufgrund der schon in Abschnitt 3.3.2 genannten Fehlerquellen bei den Mes-
sungen lassen sich die Simulationsergebnisse quantitativ durch die Messung
nicht exakt wiedergeben. In Anbetracht dieser Messunsicherheiten liegen die
Daten jedoch erstaunlich dicht beieinander.

Die Ergebnisse des FDTD-Simulationsprogramms konnten durch die Mik-
rowellenmessungen also bestatigt werden.
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Abbildung 3.20

Transmissionsgrad des Metallgitters fir Mikrowellenstrahlung in Abhén-
gigkeit von der Gitterkonstante. Oben sind Simulationsergebnisse und
Messwerte fur Stdbe mit 4 mm Durchmesser gezeigt, unten fur Stébe mit
8 mm Durchmesser. Die Messwerte geben die Ergebnisse aus der
Computersimulation qualitativ gut wieder.



3 Simulationen und Messungen g

\
3.4 WeiterfGhrende Computersimulationen

Nach der Validierung des Simulationsprogramms durch die Mikrowellenmes-
sungen wurden weitere Computersimulationen zur Charakterisierung und
Optimierung der mikrostrukturierten Low-e-Schichten durchgefiihrt.

Hierbei kamen zwei Starken der FDTD-Methode zum Einsatz. Zum einen
lasst sich wie in Abschnitt 2.3.5 erklart Rechenzeit einsparen, indem die Ant-
wort des betrachteten Systems auf einen kurzen Strahlungsimpuls untersucht
wird. Durch Fouriertransformation der ermittelten gestreuten Felder lasst sich
so Information iiber das Verhalten bei Bestrahlung mit ebenen Wellen unter-
schiedlicher Frequenzen gewinnen. Eine einzelne Computersimulation liefert
also Aussagen iiber die Bestrahlung mit vielen verschiedenen Frequenzen.

Zum anderen ist es einfach, periodische Randbedingungen im FDTD-Pro-
gramm zu implementieren. Die elektrischen und magnetischen Felder werden
im leapfrog time-stepping aus den Werten der umgebenden Gitterzellen be-
stimmt. Am Rand des Berechnungsbereichs kénnen so die Zellen auf der gege-
niiberliegenden Seite des Berechnungsbereichs als Nachbarzellen angegeben
werden, so dass eine unendliche Anzahl an Gitterstaiben simuliert werden
kann. Die in Kapitel 3.1.3 erwahnten Randeffekte fallen also hier nicht mehr ins
Gewicht.

Die Zeitaufwand fiir die Simulationen ist trotz der oben beschriebenen Knif-
fe leider dennoch nicht zu vernachlassigen: auf den verwendeten Simulations-
rechnern mit je zwei 3 GHz-Prozessoren und 2 GB RAM werden fiir jede Simu-
lation ca. 24 Stunden Rechenzeit benotigt.

3.4.1 Variation der Simulationsparameter

Verschiedene Gitterkonfigurationen wurden in Computersimulationen unter-
sucht. Neben Abstand und Breite der Gitterstadbe wurde auch die Form der ein-
zelnen Stédbe variiert, und die Auswirkung eines Glassubstrats, auf das die Sta-
be aufgebracht sind, wurde betrachtet.

Auf eine wellenlangenabhangige Modellierung der Materialeigenschaften
von Metallgitter und Glas wurde in den Simulationen verzichtet. Das Metall
des Gitters wurde als ideal leitftdhig angenommen, der Brechungsindex des si-
mulierten Glassubstrats lag fiir alle Wellenldangen bei 1.5, die Leitfahigkeit bei
Null.
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Zylindrische Gitterstibe

Fiir ein Gitter aus zylindrischen Metallstaben (wie auch fiir die Mikrowellen-
experimente verwendet), wurde der Einfluss des Stabdurchmessers bei kon-
stantem Stababstand untersucht. Abbildung 3.21 zeigt den Verlauf des spektra-
len Transmissionsgrades des Gitters fiir Stabe mit den Durchmessern 250 nm,
500 nm und 1000 nm. Die Gitterkonstante betrug dabei 1875 nm.

Wie erwiinscht ist ein Abfall der Transmission ab einer Wellenldnge zu beo-
bachten, die in der Ndhe des Abstandes der Zylinder liegt. Je grofier dabei der
Durchmesser der Zylinder ist, desto steiler fillt dieser Abfall aus. Je kleiner der
Durchmesser gewdhlt wird, desto grofier ist der Transmissionsgrad im Pla-
teaubereich fiir Wellenldngen unterhalb des Abstands der Gitterstabe. Die
Transmission bei Wellenlangen kleiner als die Gitterkonstante liegt bei den un-
tersuchten Stabdurchmessern etwas hoher als durch die Ray-Tracing-Simula-

tionen ermittelt (eingezeichnet als gepunktete graue Linien, siehe Abbildung
3.1).
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Abbildung 3.21

Auswirkung des Stabdurchmessers auf die spektrale Transmission eines
Gitters aus Zylinderstaben. Der Abstand der Gitterstdbe betrug
1875 nm.

Rechteckige Gitterstibe

In der Anwendung als Low-e-Schicht, also als Metallgitter auf Glas, lassen sich
zylindrische Gitterstabe schlecht realisieren. Die folgenden Simulationen wur-
den deshalb fiir Gitterstdabe mit rechteckigem Querschnitt durchgefiihrt. Vari-
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iert wurden dabei die Gitterkonstante, die Breite und die Dicke der Gitterstabe
(siehe Abbildung 3.22).
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Metallstab_ — — " Apbildung 3.22

Gitter aus rechteckigen Metallstdben. Variiert

—« wurden in den Simulationen die Gitterkonstante,
Dicke die Breite und die Dicke der Stébe.

Abbildung 3.23 zeigt das Transmissionsverhalten eines Gitters mit zylindri-
schen Staben mit 1000 nm Durchmesser und eines Gitters mit quadratischen
Staben mit Kantenlange 1000 nm. Bei beiden Gittern betragt die Gitterkonstan-
te 1875 nm.
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Abbildung 3.23
Auswirkung der Stabgeometrie auf den Transmissionsgrad. Aufgetragen
sind die spektralen Transmissionsgrade eines Gitters aus Zylinderstében
mit 1000 nm Durchmesser und eines Gitters aus quadratischen Staben
mit 1000 nm Kantenldnge. Auch hier betrug der Abstand der Gitterstébe

1875 nm.
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Der hohere Transmissionsgrad fiir zylindrischen im Vergleich zu rechteckigem
Querschnitt fiir den Spektralbereich bis etwa zur Gitterkonstanten lasst sich
durch die hohere Transmission fiir Zylinderstiabe nach den Gesetzen der geo-
metrischen Optik erkldren (siehe Abschnitt 3.1.1): aufgrund der Kriimmung
der zylindrischen Stabe konnen manche Strahlen, die auf einen Gitterstab auf-
treffen, durch Reflexionen das Gitter durchdringen. Bei senkrechtem Einfall
kann dies bei Gitterstaben mit rechteckigem Querschnitt nicht vorkommen.

In weiteren Simulationen wurde nun die Dicke der Gitterstabe verandert.
Abbildung 3.24 zeigt die Transmissionsgrade von Metallgittern mit einer Git-
terkonstante von 1875 nm und einer Breite der Gitterstabe von 1000 nm. Die
Dicke der Gitterstabe variierte dabei von 15 nm bis 1000 nm.

Wie aus den Simulationsergebnissen ersichtlich wird, hat die Dicke der Git-
terstabe bei fester Breite im Spektralbereich der Wellenlangen unterhalb der
Gitterkonstanten kaum einen Einfluss auf die Transmission. Der Abfall der
Transmission bei Wellenldangen oberhalb fillt jedoch umso flacher aus, je diin-
ner die Gitterstabe sind.

Abstand olerI Gitterstébe Dicke 15 nm
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Abbildung 3.24
Auswirkungen der Dicke der 1000 nm breiten rechteckigen Gitterstibe
auf den Transmissionsgrad des Gitters. Der Abstand der Gitterstdbe be-
trug 1875 nm.

Das stark ausgepragte Transmissionsmaximum bei Wellenlangen knapp un-
terhalb der Gitterkonstante ist auf die Methode zur Bestimmung des Transmis-
sionsgrades zuriickzufiihren (siehe Abschnitt 3.1.3). Nur bei diesen Wellenlan-
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gen ist dicht hinter dem Metallgitter im Nahfeld eine hohe Intensitat der elek-
tromagnetischen Strahlung zu finden, die zu grofseren Abstanden hin schnell
abfallt. Da aufgrund der begrenzten Ausdehnung des FDTD-Berechnungsbe-
reichs zur Bestimmung des Transmissionsgrades auch tiber diesen Bereich ge-
mittelt wurde, liegt der errechnete Transmissionsgrad hier zu hoch. Es handelt
sich bei dem beobachteten Peak also um ein durch die Auswertemethode be-
dingtes Artefakt, das jedoch nur geringe Auswirkungen auf den solaren
Transmissionsgrad hat.

Schliefilich wurde in den Simulationen noch die Breite der Gitterstabe vari-
iert (siehe Abbildung 3.25). Der Gitterkonstante betrug wiederum 1875 nm, die
Dicke der Gitterstiabe 15 nm. Die Hohe des Transmissionsgrades fiir Wellen-
langen unterhalb der Gitterkonstante wird wesentlich durch die Breite der Git-
terstabe beeinflusst. Sie korreliert gut mit den nach geometrischer Optik erwar-
teten Werten. Auch der Abfall der Transmission bei Wellenlangen oberhalb der
Gitterkonstanten wird durch die Breite der Gitterstabe beeinflusst. Je schmaler
die Stabe sind, desto flacher fallt auch dieser Abfall aus.
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Abbildung 3.25

Auswirkungen der Breite der rechteckigen 15 nm dicken Gitterstdbe auf

den Transmissionsgrad des Gitters. Der Abstand der Gitterstébe betrug

1875 nm.
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Glasoberfldche

Um zu untersuchen, welchen Einfluss das Glassubstrat auf die Transmission
hat, wurde in den Computersimulationen nun der Bereich hinter dem Metall-
gitter als Glas mit dem Brechungsindex 1.5 modelliert (siehe Abbildung 3.26).

—  Glassubstrat

Metallstab

Abbildung 3.26

Metallgitter auf Glassubstrat.

Die Auswirkungen des Glassubstrats sind in Abbildung 3.27 gezeigt. Simuliert
wurde ein Gitter aus Staben mit 1000 nm Breite und 15 nm Dicke bei einer Git-
terkonstanten von 1875 nm.

Durch das Glas wird der Abfall der Transmissionskurve etwas zu langeren
Wellenlangen in den Spektralbereich oberhalb der Gitterkonstante verschoben.
Hier kann der Verlauf der Transmission gut durch eine Verschiebung der Kur-
ve aus der Simulation ohne Glassubstrat wiedergegeben werden. Im Spektral-
bereich unterhalb der Gitterkonstante liegt der Transmissionsgrad aufgrund
der Reflexionen auf der Glasoberfldache bei der Simulation mit Glassubstrat et-
was niedriger als bei der Simulation ohne Glassubstrat. Dies ist in guter Uber-
einstimmung mit den Erwartungen aus der geometrischen Optik.

Aus Simulationen mit verschiedenen Gittergeometrien wurde der Faktor,
um den die Transmissionskurve aus der Simulation ohne Glassubstrat ver-
schoben werden muss, um den Transmissionsabfall im Fall mit Glassubstrat
wiederzugeben, zu 1.3 bestimmt.
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Abstand der Gitterstébe

| ohne Glas
1.0 I — — -ohne Glas (verschoben)
N . === mit Glas
|
0.8 1 |
c |
2 0.6
£ \,/M
5 PEETERaaeS \
S 0.4 ‘H \
— | Transmission ‘\
nach geometrischer Optik
0.2 4
0.0 — ‘ ‘ e e —
1000 10000

Wellenlange [nm]

Abbildung 3.27

Auswirkungen des Glassubstrats auf die Transmission der strukturierten
Metallschicht. Die Breite der Gitterstabe betrug 1000 nm, die Dicke
15 nm. Die Gitterkonstante lag wiederum bei 1875 nm. Der Abfall der
Kurve fir die Simulation mit Glassubstrat kann gut durch eine Verschie-
bung der Kurve ohne Glassubstrat beschrieben werden. Im Spektralbe-
reich unterhalb der Gitterkonstante liegt die Transmission aufgrund der
Reflexionen an der Glasoberfléche etwas niedriger.

3.4.2 Ermittlung einer idealen Struktur

Durch Gewichtung der spektralen Transmissionsgrade aus den Simulationen
mit dem Sonnenspektrum und der Planckverteilung fiir 300 K kénnen nun die
solaren und die IR-Transmissionsgrade der simulierten Gitter berechnet wer-
den. Fiir den Einsatz als mikrostrukturierte Low-e-Schicht soll der solare
Transmissionsgrad moglichst grofs sein und der IR-Transmissionsgrad in der
Nahe von Null liegen.

Wie muss die Strukturierung der Low-e-Schicht nun aussehen, um dies zu
erreichen? Durch Variation der Parameter Gitterkonstante, Breite der Gitter-
stabe und Dicke der Gitterstdbe in den Computersimulationen kénnen die so-
laren und IR-Transmissionsgrade fiir die verschiedenen Konfigurationen be-
rechnet werden. Da die Simulation einer einzigen Gittergeometrie jedoch etwa
24 Stunden Rechenzeit benotigt, gestaltet sich die Suche nach dem optimalen
Parameterbereich mit dieser Methode sehr zeitaufwandig.
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Abschitzung durch Fitfunktion

Um einen schnelleren Uberblick iiber die Auswirkungen von Parametervaria-
tionen zu erhalten, wurde der spektrale Transmissionsgrad der Gitterstruktu-
ren aus den Computersimulationen durch die zusammengesetzte Funktion

7, fiir 4 < 4,
£ {TO e AR fiir A > 4, (52)
angendhert. Der Plateaubereich fiir Wellenlangen kleiner als die Gitterkonstan-
te, also bis zur Wellenlange A, wird hier durch den konstanten Wert 7, be-
schrieben. Oberhalb dieser Wellenldange fallt der Transmissionsgrad exponen-
tiell ab. Dieser Abfall ist durch die Form der Kurven und nicht durch physika-
lische Gesetzmafligkeiten motiviert.

Die drei Parameter 4, 7, und a wurden fiir die verschiedenen in Abbildung
3.24 und Abbildung 3.25 dargestellten Geometriekonfigurationen jeweils durch
Minimierung der quadratischen Abweichungen zwischen den spektralen
Transmissionswerten aus den Computersimulationen und den nach Gleichung
(3.2) berechneten Werten bestimmt. Fiir die durchgefithrten Computersimula-
tionen sind also jeweils passende Parameter A4, 7, und a bekannt, mit denen der
spektrale Transmissionsverlauf nach Gleichung (3.2) gut wiedergegeben wer-
den kann.

Um nun das Transmissionsverhalten fiir Gittergeometrien voraussagen zu
konnen, die noch nicht in Computersimulationen untersucht wurden, miissen
diese Parameter jetzt in Abhangigkeit von Breite und Dicke der Gitterstabe er-
mittelt werden konnen. Es zeigte sich, dass quadratische Funktionen gut ge-
eignet sind, flir die durchgefiihrten Computersimulationen die Abhangigkeit
der jeweiligen Fitparameter 4, 7, und a von den geometrischen Grofsen Breite
und Dicke der Gitterstabe zu beschreiben. Durch einen weiteren nichtlinearen
Fit wurden nun die Konstanten in diesen quadratischen Funktionen ermittelt.

Durch diese doppelte Anfittung kann also fiir die in den zu Grunde liegen-
den Simulationen verwendete Gitterkonstante von 1875 nm fiir nahezu belie-
bige Breiten und Dicken der Gitterstiabe der ungefahre Verlauf des spektralen
Transmissionsgrades schnell bestimmt werden. Die Stabdicke darf dabei nicht
wesentlich grofier als 1000 nm sein, und mit einem geringen Verhaltnis von
Stabbreite zu Gitterkonstante wird die Ubereinstimmung zwischen der Trans-
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missionskurve aus den Computersimulationen und der Fitfunktion zuneh-
mend schlechter.

Auch eine Variation der Gitterkonstante ist mit der Fitfunktion durchfiihr-
bar. Da sich am Streuverhalten nichts dandert, wenn die Geometrie des Gitters
gleichzeitig mit der Wellenlange skaliert wird (siehe Kapitel 3.3), kann durch
geeignete Wahl von Breite und Dicke der Gitterstabe und Verschiebung der
Fitkurve zu anderen Wellenlangen auch das Verhalten von Gittern mit anderen
Gitterkonstanten ermittelt werden.

Abbildung 3.28 zeigt Transmissionskurven aus den Computersimulationen
und den Verlauf der nach dem oben beschriebenen Verfahren ermittelten Fit-
kurven fiir ausgewahlte Gitterkonfigurationen. Der Verlauf des spektralen
Transmissionsgrades aus den Computersimulationen kann wiedergegeben
werden, Abweichungen sind jedoch erkennbar. Die aus den Fitkurven gewon-
nen Erkenntnisse sind also eher zur qualitativen Abschatzung zu gebrauchen
als zur quantitativen Auswertung.

Die Abweichung zwischen Computersimulation und Fitkurve lag sowohl
beim solaren Transmissionsgrad als auch beim Transmissionsgrad im Infrarot-
bereich bei maximal 5 Prozentpunkten. Fiir Gitterkonfigurationen aufierhalb
des bereits in Computersimulationen ermittelten Parameterbereichs kann diese
Abweichung jedoch auch hoher liegen.
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Abbildung 3.28

Auswertung verschiedener Computersimulationen und die dazu passen-
den Fitfunktionen nach Gleichung (3.2). Die Gitterstibe hatten einen
Abstand von 1875 nm.
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Variationen iiber grofien Parameterbereich

Mit Hilfe der Fitfunktion ist es nun moglich, einen grofsen Parameterbereich
fir Gitterkonstante, Breite und Dicke der Gitterstiabe abzudecken. Abbildung
3.29 zeigt die Transmission im Bereich der solaren Strahlung und im Bereich
der Warmestrahlung bei 300 K eines Gitters fiir verschiedene Gitterkonstanten
und Verhdltnisse von Stabbreite zu Gitterkonstante. Die Verschiebung der
Transmissionsgrenze zu langeren Wellenlaingen durch die Oberflaiche des
Glassubstrats wurde hier mitberticksichtigt. Die Dicke der Gitterstabe wurde
so gewahlt, dass die gleiche Menge Metall im Gitter vorhanden ist wie in einer
durchgehenden Schicht mit 15 nm Dicke, die Dicke der Schicht also mit dem
Verhaltnis von Breite der Gitterstabe zu Gitterkonstante skaliert.

a. solare Strahlung b. Wérmestrahlung (300 K)
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Abbildung 3.29
Transmission des Gitters fur verschiedene Gitterkonfigurationen im sola-
ren Spektralbereich (links) und im Bereich der Warmestrahlung (rechts).

Wie erwartet ist die solare Transmission umso hoher, je kleiner das Verhaltnis
von Stabbreite zu Gitterkonstante ist. Da durch die Strukturierung der Low-e-
Schicht eine hohe solare Transmission erreicht werden soll, sollte das Verhalt-
nis von Stabbreite zu Gitterkonstante also moglichst klein gewahlt werden.

Die Transmission des Gitters im Infrarotbereich und damit die Emissivitat
der strukturierten Low-e-Schicht sollte jedoch auch so klein wie moglich sein.
Eine Steigerung der Emissivitat um ca. 2.5 Prozentpunkte ware bei einer Ver-
glasung mit hoher solarer Transmission im Infrarotbereich hinnehmbar.

Abbildung 3.30 zeigt eine Kombination der Darstellungen der solaren und
IR-Transmission aus Abbildung 3.29. Der Bereich, in dem die IR-Transmission



3 Simulationen und Messungen o

grofier als 0.01 ist, ist durch Schraffur ausgeblendet. Dieser Wert liegt niedriger
als die oben erwdhnten 2.5 Prozent, um der Unsicherheit in der Fitfunktion
Rechnung zu tragen.

0

1000 10000
Gitterkonstante [nm]

Abbildung 3.30

Auswirkungen der Gittergeometrie. Dargestellt ist der solare Transmissi-
onsgrad des Gitters, der Parameterbereich mit einer IR-Transmission
gber 0.07 ist durch Schraffur ausgeblendet.

Zur Bestimmung der idealen Strukturierungsparameter ist diese Auftragung
jedoch noch nicht geeignet — es ist lediglich der Transmissionsgrad eines Git-
ters aus ideal leitenden Metallstadben dargestellt. Das Verhalten einer realen
Scheibe mit strukturierter Low-e-Beschichtung kann jedoch aus diesen Daten
ermittelt werden.

Anwendung auf reale Low-e-Schichtsysteme

Der spektrale Transmissionsgrad einer Glasscheibe mit strukturierter Low-e-
Schicht liegt zwischen dem Transmissionsgrad z,,, einer unbeschichteten Glas-
scheibe und dem Transmissionsgrad 7. einer Scheibe mit konventioneller
Low-e-Beschichtung. Wo genau, ist abhdangig vom Transmissionsgrad zg., €i-
nes entsprechenden Gitters aus ideal leitenden Metallstaiben mit den gleichen
Dimensionen wie bei den Metallstegen der strukturieren Low-e-Schicht. Liegt
Tainer €iNer Gitterkonfiguration fiir eine Wellenldange bei Null, so wird die ge-
samte Strahlung dieser Wellenlange durch die ideal leitenden Metallstabe re-
flektiert. Eine mit einer strukturierten Low-e-Schicht mit den entsprechenden
Strukturparametern versehene Glasscheibe verhalt sich dann wie eine flachige
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Low-e-Schicht. Liegt 7., flir eine Gitterkonfiguration fiir eine Wellenldnge bei
Eins, so wird die gesamte einfallende Strahlung dieser Wellenldnge transmit-
tiert: die Gitterstabe haben keinen Einfluss auf die Transmission. Eine mit einer
strukturierten Low-e-Schicht mit den entsprechenden Strukturparametern ver-
sehene Glasscheibe verhalt sich dann wie eine unbeschichtete Glasscheibe. All-
gemein ergibt sich damit fiir den Transmissionsgrad:

z-s’crukt(ﬂ“) = Tlow—e(ﬂ‘) + TGitter (ﬂ“) ) [TGlas(ﬂ‘) - z-low—e(ﬂ“)] (33)

Die spektralen Transmissionsgrade der unbeschichteten Scheibe und der Schei-
be mit konventioneller Low-e-Schicht sind aus Messungen bekannt. Der
Transmissionsgrad des Gitters kann durch FDTD-Simulationen oder die Fit-
funktion ermittelt werden. Zusatzlich zu berticksichtigen ist jedoch die Variati-
on in der Dicke der Silberschicht des Low-e-Schichtsystems. Fiir Abbildung
3.30 wurde die Dicke der Metallstabe immer so gewdahlt, dass in den Gittersta-
ben genau so viel Metall vorhanden ist wie in einer flachigen Schicht mit 15 nm
Dicke. Durch eine dickere Silberschicht verringert sich aber die Transmission
des Schichtsystems im solaren Spektralbereich.

Da Daten tiber Low-e-Schichtsysteme mit unterschiedlichen Silberschichtdi-
cken nicht zur Verfiigung standen, wurde der Effekt der Dickendnderung aus
Literaturwerten abgeschatzt. Spektrale Daten {iber den komplexen Brechungs-
index

i =n+ik (3.4)

von Silber als massives Material finden sich in [Palik 1985]. Aus dessen imagi-
narem Anteil k kann nach

(3.5)

spektral die Absorptionskonstante o bestimmt werden. A ist dabei die Wellen-
lange. Mit Hilfe des Lambert-Beerschen Gesetzes

I=1,-e*" (3.6)

kann dann daraus die Absorption in einer Schicht der Dicke d berechnet wer-
den.



3 Simulationen und Messungen o3

Da sich jedoch die optischen Eigenschaften von diinnen Schichten von denen
des massiven Materials unterscheiden konnen, wurde die Absorptionskonstan-
te o aus Gleichung (3.5) so skaliert, dass mit Gleichung (3.6) der Verlauf des
Absorptionsgrades fiir eine Silberschicht der Dicke 15 nm aus [Gldser 1999]
wiedergegeben werden konnte.

Variiert man in einem Low-e-Schichtsystem nur die Dicke der Silberschicht,
so ist eine Anderung in der Transmission nur durch die Absorption in dieser
Schicht bedingt — alle anderen Effekte, beispielsweise Reflexionen an den ein-
zelnen Schichtoberflachen, bleiben unverandert. Mit Hilfe der oben erwahnten
skalierten Absorptionskonstante und dem Lambert-Beerschen Gesetz ist es also
moglich, die durch die Dickendnderung der Silberschicht bedingte Zunahme
im Absorptionsgrad eines Low-e-Schichtsystems zu berechnen. Abbildung 3.31
zeigt diese Zunahme, gewichtet mit dem solaren Spektrum, in Abhangigkeit
von der Dicke der Silberschicht im Vergleich zur Dicke 15 nm.
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Abbildung 3.31
Zunahme der solaren Absorption eines Low-e-Schichtsystems fur ver-
schiedene Dicken der Silberschicht im Vergleich zur Schichtdicke 15 nm.

Da eine Zunahme der Absorption des Schichtsystems eine Abnahme in der
Transmission bedeutet, ist es mit Hilfe der Daten aus Abbildung 3.31 und Glei-
chung (3.3) moglich, Abbildung 3.30 fiir die Anwendung auf ein reales Low-e-
Schichtsystem zu modifizieren. Betrachtet wird eine Floatglasscheibe mit 6 mm
Dicke und dem Schichtsystem iplus E der Firma Interpane [Interpane 2006].
Der solare Transmissionsgrad dieser Scheibe betragt 0.57, die Emissivitat im
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Infrarotbereich 0.03. Abbildung 3.32 zeigt den so berechneten Unterschied zum
solaren Transmissionsgrad dieser Scheibe, der durch Strukturierung der Low-
e-Schicht erreicht werden kann. Die Dicke der Silberschicht wird hier wieder-
um mit dem Verhiltnis von Gitterkonstante zu Stabbreite skaliert, so dass die
gleiche Menge Silber in der Beschichtung vorhanden ist wie in der flachigen
Schicht. Rote Farbe bedeutet eine Erniedrigung des solaren Transmissionsgra-
des, bedingt durch die grofsere Dicke der Silberschicht und die niedrige solare
Transmission des Gitters. Griine Farbe bedeutet eine Erhohung des solaren
Transmissionsgrades. Gitterkonfigurationen, bei denen die Transmission im
IR-Bereich iiber 0.01 liegt, wurden wiederum durch Schraffur ausgeblendet.
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Abbildung 3.32

Unterschied in solarer Transmission einer Scheibe mit strukturierter Low-
e-Beschichtung im Vergleich zum flachigen Schichtsystem Interpane
iplus E. Rote Bereiche bedeuten eine Verschlechterung des solaren
Transmissionsgrades durch die Strukturierung, grine Bereiche eine Ver-
besserung. Schraffiert ist der Parameterbereich, in dem die Transmission
des Gitters im IR-Bereich Gber 0.01 liegt.

Aus Abbildung 3.32 wird ersichtlich, dass sich beim untersuchten Schichtsys-
tem durch die Strukturierung ein Gewinn in solarer Transmission von tiber 15
Prozentpunkten erreichen lasst. Die Gitterkonstante sollte dazu knapp tiber
1000 nm liegen und die Breite der Gitterstabe ein Viertel davon betragen. Die
Dicke der Silberschicht miisste von den urspriinglichen 15 nm auf 60 nm er-
hoht werden.
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Da die zur Erstellung der Abbildung 3.32 verwendete Fitfunktion aufgrund

des hohen Fehlers nur als Richtlinie geeignet ist, muss die hohe solare Trans-
mission an diesem Punkt noch durch eine FDTD-Simulation nachgewiesen
werden. Eine solche Simulation mit einer Gitterkonstante von 1040 nm, einer
Stabbreite von 260 nm und einer Dicke von 60 nm ergab eine solare Transmis-
sion dieses Gitters von 0.77 und eine IR-Transmission von 0.023. Die Auswer-
tung der Fitfunktion liefert im Vergleich dazu eine solare Transmission von
0.80 und eine IR-Transmission von 0.0033.

Angewandt auf das Schichtsystem Interpane iplus E kann mit Gleichung
(3.3) nun die spektrale Transmission des so strukturierten Low-e-Schichtsys-
tems berechnet werden. Abbildung 3.33 zeigt die so erreichbare Steigerung der
solaren Transmission als schraffierten Bereich. Im Vergleich zur unstrukturier-
ten Low-e-Beschichtung wird der solare Transmissionsgrad damit um 15 Pro-

zentpunkte auf 0.72 gesteigert.
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Abbildung 3.33

Zunahme an solarer Transmission durch Strukturierung des Low-e-
Schichtsystems Interpane iplus E (schraffierter Bereich).

Auch die Berechnung der Emissivitat im Infrarotbereich ist moglich. Da spekt-
rale Daten iiber die Emissivitat nicht zur Verfligung standen, werden hier die
Eingangsgrofsen bereits vor der Verrechnung mit dem Planck-Spektrum bei

300 K gewichtet:
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gstrukt, IR — glow—e, IR + z-Gitter, IR ° [gGlas, IR — glow—e, IR] (37)

Da sich bei Silberschichtdicken tiber 15 nm im Low-e-Schichtsystem der IR-
Emissionsgrad nicht mehr andert [Glaser 1999], ist hier eine Korrektur mit der
Schichtdicke nicht notig.

Bei dem betrachteten Schichtsystem Interpane iplus E steigt der IR-
Emissionsgrad durch die Strukturierung von 0.03 auf 0.048.
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\
3.5 Anwendungsbeispiel: die solare Verglasung

Eingesetzt werden kann die strukturierte Low-e-Schicht tiberall dort, wo die
Energiegewinne durch die solare Einstrahlung eine Rolle spielen und gleich-
zeitig eine gute Warmedammung erwiinscht ist. Fiir eine solche Anwendung
als solare Verglasung wurden die U-Werte und g-Werte, die sich mit Hilfe der
strukturierten Low-e-Schicht erreichen lassen, berechnet. Betrachtet wurde der
Einsatz als Einscheibenverglasung und als Doppelverglasungssystem.

Als Einscheibensystem wurde eine 4 mm dicke Kalk-Natron-Glasscheibe be-
trachtet, deren Innenseite mit der strukturierten Low-e-Schicht gemafs
Abbildung 3.33 beschichtet ist.

Fiir das Zweischeibensystem wurden zwei 4 mm dicke Kalk-Natron-Glas-
scheiben im Abstand 15 mm angenommen. Der Scheibenzwischenraum ist da-
bei mit Argon gefiillt, die strukturierte Low-e-Beschichtung ist auf Position 3
aufgebracht, also im Scheibenzwischenraum auf der inneren Scheibe. Alle an-
deren Glasoberflachen sind unbeschichtet.

U-Werte und g-Werte der Verglasungssysteme wurden nach den Normen
[DIN EN 673 1999] und [DIN EN 13362-2 2005] aus den spektralen Transmissi-
onsgraden und den Emissivitaten berechnet. Abbildung 3.34 zeigt diese Gro-
3en fiir das Einscheiben- und das Zweischeibensystem.

Bei beiden Systemen wird durch die Beschichtung mit dem konventionellen
Low-e-System eine starke Verringerung des U-Werts der Verglasung erreicht.
Dies geht jedoch mit einer deutlichen Reduzierung des g-Werts einher. Durch
eine geeignete Strukturierung des Schichtsystems kann ein grofier Anteil dieses
g-Wert-Verlusts zuriick gewonnen werden, der U-Wert verschlechtert sich da-
bei jedoch nur unerheblich.

Gerade bei der Doppelverglasung liegt der g-Wert bei Verwendung der
strukturierten Low-e-Schicht mit 0.70 nur wenig unter dem g-Wert des Sys-
tems mit unbeschichteten Scheiben (g-Wert 0.73). Aufgrund des Warmewider-
stands des Scheibenzwischenraums wird hier die von der Low-e-Beschichtung
absorbierte Energie hauptsachlich in den Innenraum abgegeben und liefert so
als sekundarer Warmestrom einen grofieren Beitrag zum g-Wert.
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Abbildung 3.34
Anwendung der mikrostrukturierten Low-e-Schicht bei der Einscheiben-

und der Zweischeibenverglasung. Durch die Strukturierung kann ein
grofler Teil der durch die Low-e-Beschichtung verursachten Reduktion
des g-Werts wieder wettgemacht werden, der U-Wert wird dabei kaum
beeinflusst. Bei der Einscheibenverglasung befand sich die Beschichtung
auf Position 2, bei der Zweischeibenverglasung auf Position 3.

Durch die Strukturierung der Low-e-Schicht lassen sich also Verglasungssys-
teme herstellen, deren Gesamtenergiedurchlassgrad deutlich hoher liegt, als
das bei Verglasungen mit konventioneller Low-e-Schicht der Fall ist. Bei der
Einfachverglasung konnen 60 Prozent des durch die Low-e-Beschichtung be-
dingten g-Wert-Riickgangs zuriick gewonnen werden, bei der Doppelvergla-
sung sogar fast 80 Prozent. Die Isolationswirkung wird dabei kaum beeintrach-
tigt: im Fall der Einscheibenverglasung steigt der U-Wert von 3.19 W/(m?K)
auf 3.27 W/(m?-K), im Fall der Zweischeibenverglasung von 1.06 W/(m?-K) auf

1.12 W/(m2K).
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Im Rahmen dieser Arbeit wurde gezeigt, dass durch eine geeignet strukturierte
Low-e-Schicht Verglasungen realisiert werden konnen, die bei geringem U-
Wert, also hoher thermischer Isolationswirkung, eine hohe solare Transmission
und damit einen hohen g-Wert aufweisen.

In den durchgefiihrten FDTD-Simulationen wurde zur Verringerung der Re-
chenzeit eine Reihe von Vereinfachungen getroffen. So wurde mit einem idea-
len Leiter als metallische Schicht gerechnet und frequenzabhangiges Verhalten
von Glas und Metall wurde nicht in die Berechnungen mit einbezogen. Mit
grofierem Aufwand ist es allerdings moglich, auch frequenzabhéngige Materi-
aleigenschaften in die FDTD-Simulationen mit einzubeziehen [Taflove 2000].
Zusammen mit geeigneten Materialdaten tiber Brechungsindex und Leitfdhig-
keit von diinnen Schichten aus Silber und den anderen in den Schichtsystemen
verwendeten Materialien konnte man damit auch ein komplettes Low-e-
Schichtsystem statt einer einzelnen Metallschicht in den Simulationen erfassen.

Aufierdem wurde in den durchgefiihrten FDTD-Simulationen nur senkrech-
ter Einfall der elektromagnetischen Strahlung untersucht. Um den g-Wert einer
solaren Verglasung auch winkelabhédngig angeben zu konnen, sollte in den Si-
mulationen auch schrager Einfall berticksichtigt werden konnen. Zusammen
mit Einstrahlungsdaten iiber den Jahresverlauf, beispielsweise aus den Testre-
ferenzjahrdaten des Deutschen Wetterdienstes [DWD 2004] konnten damit
dann auch quantitative Aussagen fiir die solare Effizienz {iber den Jahresver-
lauf bei einer vorgegebenen Einbausituation gemacht werden.

Damit solare Verglasungen mit mikrostrukturierten Low-e-Schichten auf
grofieren Flachen eingesetzt werden konnen, miissen geeignete Verfahren zur
Strukturierung der Low-e-Schichten zur Verfiigung stehen. Wiinschenswert ist
hier die Moglichkeit zur Beschichtung von grofiflichigen Glassubstraten, am
Besten bis hin zum Produktionsmafs von Floatglas von 3.21 m x 6,00 m [Glaser
1999], idealerweise direkt in den Glasherstellungsprozess integriert.

Die zur Herstellung der vermessenen Proben verwendete Elektronenstrahlli-
thographie ist fiir diese Anforderungen nicht geeignet. Mit Lithographiepro-
zessen, die auf andere Belichtungsmethoden wie beispielsweise die Hologra-
phie zuriickgreifen [Gombert 1998], konnen zwar grofiere Flachen beschichtet
werden, die geforderten Abmessungen zum Einsatz in der Architektur werden
jedoch auch hier noch nicht erreicht.
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Ein lohnender Ansatz ware die Entwicklung einer Beschichtungsmethode,
bei der die Silberatome durch Selbstorganisation beispielsweise beim Sput-
terprozess geeignete Strukturen ausbilden. Da fiir die wellenldngenselektive
Funktion der strukturierten Low-e-Schicht regelméafiige Strukturen eigentlich
nicht notwendig sind, ware es hier vielleicht moglich, Umgebungsbedingun-
gen zu finden, bei denen das Silber in einer perkolierenden Struktur mit geeig-
neter Flichenbelegung aufwachst.

Eine andere Moglichkeit, strukturierte Low-e-Schichten zu erzeugen, waren
Druckprozesse. Dass es moglich ist, flachige Schichten auf einem Glassubstrat
aufzubringen, beispielsweise im Sol-Gel-Verfahren, wurde bereits gezeigt
[Endres 2001]. Mit dem Offsetdruckverfahren ist es moglich, Strukturen mit
den gewiinschten lateralen Abmessungen herzustellen. Problematisch ist hier
eher die geringe Dicke der Schicht, da die beim Druck verwendeten Pigmente
Durchmesser von etwa 20 nm bis 1000 nm aufweisen sollten [Schaschek 2001].

Weitere Methoden zur Herstellung der strukturierten Low-e-Schichten wer-
den bei [Tin 2004] genannt.
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Symbole und Abkirzungen

Indizes

source
strukt
vis

X,V,Z

Deckschicht
eingeschlossen
gerichtet-hemispharisch
Haftschicht

mit Low-e-Beschichtung
solar

Quelle

strukturiert

sichtbar

Raumrichtungen

Abkiirzungen

AM
EPS
FDTD

IR
PML
PS
PVC
TE

z

TF/SF
™

TWD

Air Mass
Extrudiertes Polystyrol

Finite Difference in the Time
Domain

Infrarot

Perfectly Matched Layer
Polystyrol
Polyvinylchlorid

transversal elektrische Mode
mit Bezug auf die z-Achse

Total Field/Scattered Field
transversal magnetische

Mode mit Bezug auf die z-
Achse

transparente Warmedam-
mung

Griechische Symbole

(24

&0

N By

R

Absorptionsgrad,
Absorptionskonstante

Emissionsgrad,
elektrische Permittivitat

elektrische Permittivitat des
Vakuums

Hoéhenwinkel
Messwinkel zum Metallgitter
Wellenldnge

Fitparameter fiir die Wellen-
lange des Knicks

magnetische Permeabilitat

magnetische Permeabilitat
des Vakuums

Reflexionsgrad,
elektrische Ladungsdichte

elektrische Leitfahigkeit
Transmissionsgrad

Fitparameter fiir Transmissi-
on im Plateaubereich

Azimutwinkel
skalare Funktion

Kreisfrequenz




Lateinische Symbole

a

Fitparameter fiir exponentiel-
len Abfall,

GrofSe der streuenden Struk-
tur (Radius oder halbe Breite)

Entwicklungskoeffizienten
magnetische Flussdichte
Entwicklungskoeffizienten
konstanter Vektor

Lichtgeschwindigkeit im Va-
kuum

Schichtdicke,
Messabstand

elektrische Flussdichte
Normlichtspektrum
Einheitsvektor

elektrische Feldstarke
Bestrahlungsstarke
beliebige Funktion
Entwicklungskoeffizienten

solarer Gesamtenergiedurch-
lassgrad

Entwicklungskoeffizienten
magnetische Feldstarke

Plancksches Wirkungsquan-
tum

Hankelfunktion erster Art
vom Grad n

Intensitat,
Stromstarke

Verschiebungsstromdichte

Besselfunktion erster Art vom
Grad n

L =

Imaginarteil des Bre-
chungsindex,
Boltzmann-Konstante

Wellenvektor

Vektorfunktion
Brechungsindex des Zylinders
relativ zum umgebenden Me-
dium

spezifische Ausstrahlung
komplexer Brechungsindex
Realteil des Brechungsindex
Normalenvektor
Vektorfunktion

sekunddrer Warmeabgabe-

grad

Radialvektor
Gewichtungsspektrum

Zeit

Temperatur
Warmedurchgangskoeffizient
Spannung

Ortsvektor

Besselfunktion zweiter Art
vom Grad n
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