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Проведено феноменологическое рассмотрение естественной оптической активности и выполнено численное 
моделирование концентрационной зависимости удельного угла вращения неидеального 1D-многослойника. В 
качестве модельной системы выбрана двухподрешеточная система терпеновых алкоголятов алюминия. Выяв-
лены различные механизмы гиротропии, обусловленные соответствующим типом разупорядочения иссле-
дуемых систем, и особенности его влияния на концентрационную зависимость оптической активности. На 
основе развитой феноменологической теории изучена частотная зависимость удельного угла вращения плос-
кости поляризации линейно поляризованного света для случая молекулярнокристаллического многослойни-
ка, содержащего примесные слои с точечными дефектами. Последнее создает дополнительные возможности 
моделирования оптически активных многослойных композитных материалов. 

 
Проведено феноменологічний огляд природничої оптичної активності та виконано чисельне моделювання кон-
центраційної залежності питомого куту обертання неідеального багатошаровика. В якості модельної системи 
вибрана двохнадграточна система терпенових алкоголятів алюмінія. Виявлені різноманітні механізми гиротро-
пії,які зумовлені відповідним типом разупорядкування досліджуваних систем, і особливості його впливу на кон-
центраційну залежність оптичної активності. На основі розвиненої феноменологічної теорії вивчена частотна за-
лежність питомого куту обертання площини поляризації лінійно поляризованого світла у випадку молекулярно-
кристалічного багатошаровика, який містить домішкові  шари  з точковими дефектами. Останій створює допо-
міжні можливості моделювання оптично активних багатошарових композитних матеріалів. 

 
The problem of finding polariton modes (necessary for calculating gyrotropic characteristics) in space-dispersed su-
perlattices is not yet solved. At the same time the specified quantities can be approximately evaluated if the widths of 
layers comprising a multilayer material are much bigger then the characteristic scales of space dispersion. In such a 
case the contribution of individual layers to gyrotropy can be regarded as independent. Thus the corresponding opti-
cal quantities can be expressed through the layers’ gyrotropic characteristics. In the present research this approach is 
applied to calculating the specific rotation angle of plane of polarization of light propagating through a nonideal 1D-
superlattice, which varies in composition as well as in layers’ width. 

 
Введение. В настоящее время имеется значи-

тельное число работ [1-3], посвященных исследованиям 
оптических свойств идеальных и неидеальных диэлек-
трических сверхрешеток. Актуальность таких исследо-
ваний обусловлена потребностями электротехники и 
электроники в слоистых структурах, а также прогрессом 
в развитии теории оптических свойств сверхрешеток. 
Разработанные в [4,5] методики расчета коэффициентов 
прохождения и показателей преломления света позво-
ляют выявлять их частотно-концентрационную зависи-
мость и, следовательно, оказываются полезными при 
моделировании композитных материалов с заданными 

параметрами (без учета пространственной дисперсии). 
В то же время, учет пространственной дисперсии дает 
возможность расширить спектр изучаемых явлений и 
рассматривать такие эффекты, как естественная оптиче-
ская активность, электрогирация, круговой дихроизм и 
т. п. Актуальность таких исследований тем более оче-
видна, поскольку в настоящее время имеется большое 
количество сложных органических комплексов и поли-
меров, которые являются оптически активными вслед-
ствие особенностей структуры или оптической активно-
сти входящих в их состав молекул [6,7]. Кроме того, 
гиротропия часто является единственно возможным 
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способом [8] определения стерео- и кристаллохимиче-
ских характеристик, а также тонких деталей строения 
соответствующих пространственно диспергирующих 
структур. 

Задача о нахождении поляритонных состояний 
(необходимых для расчета гиротропных характеристик) 
в пространственно диспергирующих сверхрешетках в 
настоящее время является нерешенной. В то же время, 
очевидно, что расчет указанных величин может быть 
выполнен приближенно при толщинах слоев много-
слойника значительно больших соответствующих ха-
рактерных масштабов пространственной дисперсии. В 
этом случае вклад каждого слоя в гиротропию можно 
рассматривать как независимый. Последнее дает воз-
можность выразить соответствующие оптические вели-
чины  через слоевые гиротропные характеристики. Дан-
ный подход применен в настоящей работе к расчету 
удельного угла вращения плоскости поляризации света, 
распространяющегося в неидеальной оптически актив-
ной 1D-сверхрешетке, содержащей произвольное число 
инородных слоев, отличающихся от базовых  (для иде-
альной сверхрешетки) по составу или по толщине. 

Ниже рассмотрено распространение света вдоль 
слоевых оптических осей, перпендикулярных плоскости 
этих слоев. Получено аналитическое выражение для 
удельного угла вращения, которое позволяет выявлять 
частотно-концентрационную зависимость этой величины. 

 1. Удельный угол вращения плоскости поля-
ризации света в 1D-сверхрешетке. В соответствии с 
вышеуказанным подходом угол поворота плоскости по-
ляризации света неидеальной топологически упорядо-
ченной одномерной сверхрешетки, состоящей из N эле-
ментарных ячеек, описывается следующим выражением: 
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В (1)  n   и  na    – конфигурационно зави-
симые удельный угол вращения плоскости поляризации 
света и толщина α-го слоя n-ой элементарной ячейки; σ 
– число слоев элементарной ячейки. 

Согласно общим принципам физики неупорядо-
ченных систем экспериментально измеряемый угол 

вращения должен равняться    P̂     , где P̂  

– оператор конфигурационного усреднения [9], дейст-
вующий на конфигурационно зависимую функцию 

   . В рассматриваемой неидеальной 1D-
сверхрешетке имеется два типа разупорядочения, сле-
довательно, и два типа конфигурационной зависимости. 
Первое разупорядочение обусловлено наличием в 
сверхрешетке инородных (дефектных) слоев, отличаю-
щихся от соответствующих слоев идеальной системы по 
физико-химическому составу (соответствующая конфи-
гурационо зависимая величина –  n  ). Второе – 
обусловлено наличием в системе слоев-дефектов, отли-
чающихся от идеальной сверхрешетки по толщине (со-
ответствующая конфигурационо зависимая величина – 

na  ). В дальнейшем полагаем, что эти факторы разу-
порядочения независимы друг от друга.  
 Связь  n   и na   с конфигурационно 

зависимыми случайными величинами  
s
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имеет следующий вид: 
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Где   1
 n , если  -й слой n-й элементарной ячейки 

является слоем   -й сорта (    )...2.1  r  и 

0
 s  – в любом другом случае;   1

n , если 
толщина  -го слоя n-й элементарной ячейки равна 

 
a  (    )..2.1  s  и 0

s  – в любом ином 
случае.     


 – удельный угол вращения  -го 

слоя   -го сорта. Здесь и далее индекс   нумерует 
слои с переменным составом,   – с переменной тол-
щиной. 
 Используя формулы (1), (2), а также правила ус-
реднения [9] для   , получаем следующее выра-

жение: 
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Первое слагаемое в (4) соответствует углу вращения 
плоскости поляризации света идеальной 1D-
сверхрешетки, составленной из слоев (1)-го сорта (это 
вещество полагаем базовым). Второе слагаемое обу-
словлено разупорядочением сверхрешетки по составу – 
оно обращается в нуль при отсутствии вариации соста-

ва. Третье слагаемое отражает разупорядочение по 
толщине (при его отсутствии это слагаемое обращается 
в нуль). Последнее слагаемое обусловлено одновремен-
ным разупорядочением сверхрешетки и по составу и по 
толщине слоев. Отсутствие хотя бы одного из разупо-
рядочений приводит к обращению в нуль четвертого 
слагаемого (4). Каждое из четырех слагаемых (4) имеет 
смысл угла вращения, приходящегося на одну элемен-
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тарную ячейку. Эти углы, в отличие от    ,
n
   
  

(который измеряется в единицах град./ед. длины) имеют 
размерность «градус».    ,C C   

 
 – концентра-

ции дефектов-слоев, отличных от слоев базового веще-
ства по составу и толщине  соответственно. 

Для конкретизации результатов рассмотрим рас-
пространение электромагнитного излучения в несовер-
шенной алюминийорганической 1D-сверхрешетке с 
двумя элементами-слоями в ячейке: первый слой кото-
рой – ментилат алюминия Al(O-Ment)3  (  1

1 61, 2   ), а 
второй – борнилат алюминия Al(O-Born)3  
(  1

2 3 6 , 7   ). Пусть первая подрешетка содержит 

примесные слои l-MentOH (  2
1 45,5   ), а вторая – l-

BornOH (  2
2 35, 4   ). Используемые в нашей работе 

значения величин углов удельного вращения  получены 
авторами [7]. Концентрацию и толщину слоя базового 
вещества в первой и второй подрешетках обозначим 
соответственно    1 1

1 1,C a  и     1 1
2 2,C a , а примеси – 

 
 2

1
)2(

1 , aC TC
 и  

 
   2 2

22 ,C TC a  (индексом С(Т) обозначе-

на вариация примесей-слоев по составу или по толщине). 
Несложные преобразования позволяют на основе формулы 
(4) получить следующую концентрационную зависимость 
удельного угла вращения   NCC ТСТС /, )2(

)(2
)2(

)(1    

плоскости поляризации света в двухподрешеточной неиде-
альной 1D-сверхрешетке: 
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В формуле (5) приняты следующие обозначения: 
   1 1
2 1/a a a  

         2 1 2 1
1 21 1 2 2/ 1, / 1f a a f a a    .       (6) 

Графически концентрационная зависимость 
 )2(

)(2
)2(

)(1 , ТСТС CC   удельного угла вращения плоско-

сти поляризации света в исследуемой неидеальной 
сверхрешетке представлена на рис. 1 и 2. В случае а) на 
рис. 1 представлена вариация слоев сверхрешетки толь-
ко по толщине, а в случае б) – слои варьируются лишь 
по составу. Рис.2. отражает наличие примесных слоев 
только в первой подрешетке (для простоты), различаю-
щихся как по составу, так и по толщине.  

 

 
 

Рис. 1. Концентрационная зависимость  )2(
)(2

)2(
)(1 , ТСТС CC   удельного угла вращения плоскости поляриза-

ции света в исследуемой неидеальной сверхрешетке: в случае а) 5,0a , причем 1 соответствует значению  

1/ )1(
1

)2(
1 aa ; 2 – значению отношения 5,1/ )1(

1
)2(

1 aa ;  а 3 – 2/ )1(
1

)2(
1 aa ; в случае б) 9,0/ )1(

1
)2(

1 aa , причем 
величина  a  равна 0,5; 1; и 2 соответственно для 1, 2 и 3. 
 

 

 
 
 
 
 
Рис. 2. Концентрационная зависимость 
 )2(

)(2
)2(

)(1 , ТСТС CC  , для 1,0a , причем случай 1 со-

ответствует значению (2) (1)
1 1/ 3a a  , 2 – (2) (1)

1 1/ 10a a  ,  

3 - (2) (1)
1 1/ 20a a  . 
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Относительный вклад каждого из четырех сла-
гаемых соотношения (4) в зависимости от слоевых зна-
чений удельных углов вращения плоскости поляриза-
ции и толщины слоев  может быть различным, следова-
тельно, концентрационная зависимость     мо-

жет изменяться в широких пределах (см., например, 
рис.1 и 2). Последнее раскрывает дополнительные воз-
можности моделирования оптически активных много-
слойных композитных материалов.  

2. Микроскопическая теория оптической 
активности неидеальных сверхрешеток. Выраже-
ние для удельного угла вращения 

    21 ,,,, CCCC ormi  плоскости поляризации 
линейно поляризованного света, проходящего через 
неидеальную двухслойную молекулярную сверхре-
шетку (первый слой - смешанный молекулярный кри-
сталл, а второй - ориентационно разупорядоченный), 
как следует из (4), имеет вид: 

 
                      2

22
1

11
21 ,,,,,, CaaCCaaCCCCC orormimiormi                (7) 

 
где    orormimi CC ,,,   - удельные углы враще-
ния смешанного и ориентационно разупорядоченного 
молекулярных кристаллов; 21 , aa  - толщины первого и 
второго слоев соответствующей идеальной сверхрешет-
ки; ormi CC ,  - концентрации изотопических примесей 
и ориентационно разупорядоченных молекул, а 

   21 , CC  - концентрации инородных слоев в соот-
ветствующих подрешетках, толщины которых отлича-
ются от толщин слоев идеальной системы на величины 

21 , aa  . Каждое из слагаемых (7) имеет смысл угла 
вращения (соответствующей подрешеткой), приходяще-
гося на одну элементарную ячейку. 

В наиболее общем случае, как показано в [10], 
удельный угол вращения   C,  многокомпонент- 

ного топологически упорядоченного примесного (в том 
числе, как смешанного, так и ориентационно разупоря-
доченного) молекулярного кристалла с примитивной 
решеткой в экситонной области спектра в рамках одно-
уровневой модели имеет вид: 
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Здесь   - объем элементарной ячейки молекулярного 
кристалла, r – число молекулярных групп, каждая из 
которых соответствует определенному  -му или   -
му сорту молекул;   rCCCC ...,,, 21 . Величины 

A  и F  соответственно равны: 
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В формулах (9), (10) 
 EE ,  - энергии возбуждения 

молекул, 
0, fof PP


 - матричные элементы операторов 

дипольных моментов, а 
0

ˆ,ˆ
fof QQ  - матричные элемен-

ты операторов производных от операторов молекуляр-
ных токов соответственно  го и -го сортов моле-

кул, явный вид матричных функций ̂  (локаторной 

функции) и Û  (пропорциональной матрице W  резо-
нансного межмолекулярного взаимодействия) приведен 
в работе [10], ilze - тензор Леви – Чевита. 
 Для бинарных систем величины 

21122211 ,,, FFFF  в одноузельном приближении 
равны: 
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В (12) 1C - концентрация молекул базового вещества 
смешанного или ориентационно разупорядоченного мо-
лекулярного кристалла, а )(2 ormiCC  , нули функции 

 21 ,, CC  определяют перенормированные экси-
тонные уровни энергии    )(2)(1 , ormi

ex
ormi

ex CECE  

молекулярного кристалла, каждая из которых лежит в 
определенном интервале значений концентраций. 

Характер частотно-концентрационной зависи-
мости вращательной способности определяется взаим-
ным расположением экситонных энергий и значениями 

параметров 
A , 

   
2211

21 ,,,,,,, aaaaCCCC ormi  . Из 
формулы (12) следует, что для частот света, попадаю-
щих в одну из областей значений функций 

   )(2)(1 , ormi
ex

ormi
ex CECE  вращательная способ-
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ность     21 ,,,, CCCC ormi  при неучете зату-
хания расходится. В конкретных численных расчетах из 
большого множества вариантов концентрационной за-
висимости оптической активности при определенных 
частотах электромагнитной волны ограничимся лишь 
следующим случаем. В конкретных расчетах учтено, 
что для смешанного молекулярного кристалла с хоро-
шей точностью можно допустить [11] 

miWWWWW  22211211 , 2
0

1
fof PP


 , 
2

0
1 ˆˆ

fof QQ   (а, следовательно, все 
miAconstA  ). Для ориентационно разупоря-

доченного молекулярного кристалла [12] 21 EE  . 
Полагаем, что для смешанного молекулярного кристал-
ла 14

2
14

1 104,103   смEсмE mimi , 
13102  смWmi , а для ориентационно разупорядо-

ченного - 14
21 1001,4  смEE oror , 

,108,0 132211  смWW oror
 

132112 103,0  смWW oror
,  

причем    3// 2112  mi
or

mi
or AAAA ,  

2// 2211  mi
or

mi
or AAAA .  

Численное моделирование в работе выполнено 
при следующих значениях величин концентрации ино-
родных слоев сверхрешетки:     3,0;2,0 21  CC , 
при относительных толщинах 

1,0// 2211  aaaa  ( 21 aa  ). Графики кон-
центрационных зависимостей удельного угла вращения 
света изображены на рис. 3 в относительных единицах 

K/ , где 
2

12
c

AaK
mi




  (см. (8)). Частотная зави-

симость удельного угла враще-
ния  mior CC ,,   при конкретных значениях 

концентраций orC  и miC  отражена на рис. 3 (а, б). 
Легко видеть, при конкретных значениях концентраций 

orC  и miC  отражена на рис. 3 (а,б). Легко видеть, что 

изменение концентрации miC  при постоянной orC  
приводит к взаимному удалению резонансных частот 
(случай а), а изменение orC  при постоянной miC  - 
напротив, к их сближению (случай б). 

 
    а) 
 

 
     б) 

 Рис. 3. Частотная зависимость удельного угла вращения  mior CC ,,   при значениях концентрации 

orC  и miC  соответственно равных: в случае а) 1 - 0,2 и 0,17; 2 - 0,2 и 0,45; в случае б) 1 - 0,2 и 0,2; 2 -  0,5 и 0,2. 

 
Заключение 

 
Проведенное в работе феноменологическое 

рассмотрение естественной оптической активности не-
идеального 1D-многослойника позволяет проводить 
численное моделирование концентрационной зависимо-
сти удельного угла вращения для систем с произволь-
ным числом подрешеток (при заданных слоевых значе-
ниях удельных углов вращения плоскости поляризации 
и толщинах слоев). Выбор в качестве модельной двух-
подрешеточной системы алюминийорганической 1D-
сверхрешетки с двумя элементами-слоями в ячейке: 
первый слой которой – ментилат алюминия Al(O-Ment)3, 
а второй – борнилат алюминия Al(O-Born)3 обусловлен 
тем, что она может обладать большим оптическим вра-
щением (например, в случае холестерического ЖК зна- 

чение удельного угла вращения плоскости поляризации 
света может достигать нескольких тысяч градусов на 
миллиметр [3]). Выявлены различные механизмы гиро-
тропии, обусловленные соответствующим типом разу-
порядочения исследуемых систем, и особенности его 
влияния на концентроционную зависимость оптической 
активности. На основе развитой феноменологической 
теории в работе изучена частотная зависимость удель-
ного угла вращения  mior CC ,,   плоскости 
поляризации линейно поляризованного света для случая 
молекулярного кристалла. Впервые рассмотрен много-
слойник, содержащий примесные слои с точечными де-
фектами. Последнее создает дополнительные возмож-
ности моделирования оптически активных многослой-
ных композитных материалов. 

 


