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ABSTRAKT
Tato bakalá°ská práce se zabývá rigorózními simulacemi rozptylu sv¥tla na ºivých bu¬-
kách. První £ást je v¥nována úvodu do dané problematiky a základnímu popisu £asto
vyuºívaných výpo£etních metod a model· bun¥£ných struktur. Experimentální £ást se za-
bývá simulacemi rozptylu sv¥tla metodou kone£ných diferencí v £asové oblasti (FDTD).
K simulacím jsou vyuºity modely dokonale sférické bu¬ky a £ervené krvinky. V p°ípad¥
prvního modelu je také posouzena p°esnost metody FDTD pomocí analytické metody
vyuºívající Mieovu teorii rozptylu sv¥tla.

KLÍ�OVÁ SLOVA
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ABSTRACT
This bachelor thesis focuses on rigorous simulations of light scattering by living cells. The
�rst part is dedicated to brief introduction to the given issues and the basic description of
the often used computational methods and models of cell structures. Experimental part
deals with light scattering simulations using the �nite di�erence time domain method
(FDTD). Models of spherical cell and red blood cell are used in these simulations. The
aim of the calculations for the �rst model is to assess the accuracy of the FDTD method
with respect to the analytical method using Mie theory of light scattering.
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ÚVOD

Vlastnosti bun¥k týkající se rozptylu sv¥tla hrají d·leºitou roli v °ad¥ aplikací. V
oblasti medicíny mohou být vyuºity k vývoji metod pro diagnostiku krevních a tká-
¬ových onemocn¥ní. Výhodou takových optických metod pak je, ºe mohou umoºnit
neinvazivní a relativn¥ jednoduchý zp·sob pozorování.

K vývoji zmín¥ných metod je ov²em pot°eba d·kladn¥ porozum¥t chování sv¥tla
p°i pr·chodu zdravou a po²kozenou bu¬kou a popsat vliv r·zných morfologií a bi-
ochemických vlastností bun¥k [1]. K rigoróznímu °e²ení t¥chto problém· je t°eba
vyuºít softwarového modelování.

To v sou£asnosti p°itahuje stále více pozornosti p°edev²ím proto, ºe se nesetká-
váme s problémem gra�ckého zpracování výsledk·, jako je tomu nap°íklad u dnes
b¥ºn¥ pouºívaných metod (optická koheren£ní tomogra�e, konfokální mikroskopie).
V¥t²ina t¥chto metod má totiº maximální moºné rozli²ení srovnatelné s velikostí
pozorovaných bun¥£ných struktur(10−1 µm−100 µm), coº £iní interpretaci výsledk·
komplikovanou a £asto neefektivní [2]. Dal²í výhodou po£íta£ových simulací je, ºe
poskytují velikou volnost p°i tvorb¥ poºadovaných rozptylových struktur; obvykle
jsme omezeni pouze výkonem výpo£etního systému a £asem, který jsme ochotni
jednotlivým výpo£t·m v¥novat.

Dnes jiº existuje celá °ada numerických i analytických metod pro ú£ely t¥chto
simulací a stejn¥ tak i °ada program·, které tyto algoritmy vyuºívají. Mezi nej-
pouºívan¥j²í pat°í metoda kone£ných diferencí v £asové oblasti (�nite-di�erence
time-domain, FDTD) [3] a metoda zaloºená na Mieov¥ teorii rozptylu [4]. �asto
vyuºívanými po£íta£ovými programy, které jsou zaloºeny na metod¥ FDTD, jsou
nap°íklad Lumerical FDTD solutions nebo MEEP, ale pro °adu algorimt· lze pouºít
i programy, jako jsou MatLab nebo Wolfram mathematica.

P°edkládaná bakalá°ská práce je zam¥°ena na problematiku rozptylu sv¥tla na
biologických strukturách a získání vlastních zku²eností s rigorózními simulacemi,
p°edev²ím metodou FDTD.

Práce je rozd¥lena do dvou hlavních £ástí: re²er²ní studie problematiky po£íta£o-
vých simulací rozptylu sv¥tla na bu¬kách a £ásti experimentální. První kapitola po-
skytuje stru£ný úvod do teorie rozptylu elektromagnetického zá°ení. Kapitola druhá
je v¥nována základnímu popisu nejpouºívan¥j²ích numerických metod pro tyto si-
mulace s d·razem na metodu FDTD a metodu vyuºívající teorie Mieova rozptylu.
Ve t°etí kapitole jsou popsány dva z £asto vyuºívaných bun¥£ných model·: model
sférické bu¬ky a £ervená krvinka.

Experimentální £ást obsahuje výsledky simulací zmín¥ných model·. Prvním je
dokonale sférická bu¬ka, v£etn¥ bun¥£ného jádra, s po £ástech konstantním rozloºe-
ním indexu lomu. Pro tento model je porovnána relativní odchylka metody FDTD
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od p°esných výsledk· zaloºených na Mieov¥ teorii rozptylu pro r·zné parametry.
Druhým modelem je £ervená krvinka a výsledky jsou porovnány s výpo£tem na
totoºném modelu prezentovaným v práci [5].
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1 ELASTICKÝ ROZPTYL ELEKTROMAGNETIC-

KÉHO ZÁ�ENÍ

Rozptylem elektromagnetického zá°ení se rozumí zm¥na sm¥ru a intenzity sv¥tla
dopadajícího na n¥jaký p°edm¥t nebo £ástici. K tomu dochází jako d·sledek opa-
kovaného a kombinovaného vlivu elementárních optických jev·, jako je odraz, lom
nebo difrakce.

Tkán¥ a bu¬ky m·ºeme rámcov¥ rozd¥lit na transparentní a netransparentní
p°edm¥ty podle toho, do jaké míry rozptylují zá°ení. Mezi transparentní pat°í na-
p°íklad o£ní £o£ka, mezi netransparentní °adíme st¥ny vnit°ních orgán·, svalovinu
a krev [1].

Obecn¥ rozli²ujeme elastický a neelastický rozptyl. P°i elastickém rozptylu nedo-
chází k p°em¥n¥ kinetické energie rozptýlené £ástice na jiný druh energie (excitace
elektronu z atomu, zm¥na vnit°ní struktury atomu). Podobn¥ lze rozli²it i rozptyl
elektromagnetických vln, kdy slovem elastickým ozna£ujeme rozptyl sv¥tla, p°i n¥mº
nedochází ke zm¥n¥ vlnové délky zá°ení. Tato podmínka je spln¥na nap°íklad pro
Rayleigh·v a Mie·v rozptyl. V opa£ném p°ípad¥ je vlnová délka zá°ení závislá na
rozptylovém úhlu. Typickými p°íklady jsou Compton·v a Raman·v jev.

O typu elastického rozptylu sv¥tla na £ástici rozhoduje velikostní parametr x
de�novaný vztahem:

x =
2πr

λ
, (1.1)

kde r je polom¥r rozptylové £ástice a λ vlnová délka dopadajícího zá°ení. Pokud je
x� 1, jedná se o Rayleigh·v rozptyl a pro intenzitu zá°ení platí:

I = I0
8π4α2

λ4r2
(1 + cos2 θ), (1.2)

kde I0 je intenzita dopadajícího sv¥tla, α koe�cient polarizovatelnosti (závisí na λ)
a θ rozptylový úhel. Ze vztahu je patrné, ºe k nejv¥t²ímu rozptylu dochází pro krat²í
vlnové délky (u viditelného spektra nastává maximum pro cca 380 nm). Rozloºení
celkové intenzity Rayleighova rozptylu na £ástici o pr·m¥ru d = 0, 2λ m·ºeme vid¥t
na obrázku 1.1(a). V obrázku je rozptylová £ástice umíst¥na ve st°edu sou°adnico-
vého systému. Zá°ení dopadá na £ástici zleva ve sm¥ru ²ipky a velikost intenzity je
reprezentována vzdáleností (logaritmicky) od st°edu systému sou°adnic.

Pokud bychom ov²em pozorovali rozloºení intenzity p°i rozptylu na £ástici, pro
kterou je x ≈ 1 , zjistíme, ºe vztah (1.2) jiº p°estává platit. V tomto p°ípad¥ hovo°íme
o Mieov¥ rozptylu [4] a zm¥na rozloºení intenzity zá°ení oproti prvnímu p°ípadu je
patrná z obrázk· 1.1(b) a 1.1(c).
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Obr. 1.1: Závislost rozloºení celkové intenzity Rayleighova (a) a Mieova (b),(c) roz-
ptylu zá°ení na rozptylovém úhlu θ pro r·zné pr·m¥ry d rozptylové £ástice. Intenzita
je vynesena v logaritmickém m¥°ítku. P°evzato z [6].

Ve zbývajícím p°ípad¥, x � 1, se jedná o geometrický rozptyl. Pr·chod sv¥tla
takovou £ásticí se uº dostate£n¥ p°esn¥ °ídí zákony odrazu a lomu známými z geo-
metrické optiky, a proto se zpravidla v tomto p°ípad¥ o rozptylu sv¥tla ani nehovo°í.
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2 VÝPO�ETNÍ METODY ROZPTYLU SV�TLA

Tato kapitola je v¥nována popisu nej£ast¥ji pouºívaných numerických i analytic-
kých metod pro výpo£et rozptylu sv¥tla v r·zných prost°edích. Cílem je nejenom
kvantitativn¥ popsat metody pouºité v experimentální £ásti práce, ale nazna£it i
dal²í moºné cesty k °e²ení podobných problém·. Velký d·raz je kladen na metodu
FDTD a metodu vyuºívající Mieovy teorie. Velmi stru£n¥ jsou zde nastín¥ny metody
diskrétní dipólové aproximace, metoda kone£ných prvk· a Rytovova aproximace.

2.1 FDTD

2.1.1 Úvod k metod¥ FDTD

Pravd¥podobn¥ nejpouºívan¥j²í metodou výpo£tu je metoda kone£ných diferencí
v £asové oblasti. Je povaºována za nejp°ím¥j²í cestu k °e²ení nejenom problém·
nanobiofotoniky, ale i k mnoºství dal²ích aplikací vyºadujících popis pr·chodu sv¥tla
prost°edím nebo strukturou [7] .

Metodu poprvé p°edstavil K. S. Yee v roce 1966 [8]. V¥t²í pozornost ov²em vzbu-
dila aº po prvním vyuºití v po£íta£ových simulacích v roce 1975 [9]. I v sou£asnosti
roste zájem o FDTD p°edev²ím pro její koncep£ní jednoduchost a variabilitu.

Vychází se z p°edpokladu, ºe pokud známe stav soustavy v n¥jakém £ase a m·-
ºeme jej dostate£n¥ p°esn¥ popsat, pak m·ºeme s jistou p°esností i p°edpov¥d¥t, jak
se bude soustava vyvíjet v budoucnosti. Zpravidla poºadujeme, aby byla výpo£etní
oblast izolována od svého okolí. P°i pouºití vhodných okrajových podmínek se navíc
dají získat hodnoty n¥kterých vektor· v po£áte£ním £ase. Vyuºitím t¥chto hodnot
pak m·ºeme p°edpov¥d¥t vývoj soustavy v dal²ích £asových krocích [7].

Simulace se samoz°ejm¥ nedají provést s absolutní p°esností, ov²em FDTD nabízí
velmi jednoduché zp·soby jak docílit p°ijatelné rovnováhy mezi p°esností a výpo-
£etním £asem.

2.1.2 Formulace metody

Metoda vychází z diferenciálního tvaru Maxwellových rovnic

~∇× ~E = −∂
~B

∂t
, (2.1)

~∇× ~H =
∂ ~D

∂t
+~jF , (2.2)

~∇ · ~E = ρ, (2.3)
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~∇ · ~H = 0, (2.4)

kde ~E a ~D jsou po °ad¥ vektory intenzity a indukce elektrického pole, ~H a ~B vek-
tory intenzity a indukce magnetického pole, ~jH zna£í plo²nou hustotu proudu a ρ
objemovou hustotu elektrického náboje.

Abychom mohli ur£it vektory pole, musíme vyjít ze dvojice rovnic (2.1) a (2.2),
které dávají do souvislosti elektrické a magnetické pole. Aplikací operátor· rotace
m·ºeme tyto vztahy p°epsat do ²estice vázaných rovnic pro jednotlivé sloºky vektor·
~E a ~H v kartézských sou°adnicích.

∂Ex
∂t

=
1

ε

(
∂Hz

∂y
− ∂Hy

∂z
− σEx

)
, (2.5)

∂Ey
∂t

=
1

ε

(
∂Hx

∂z
− ∂Hz

∂x
− σEy

)
, (2.6)

∂Ez
∂t

=
1

ε

(
∂Hy

∂x
− ∂Hx

∂y
− σEz

)
, (2.7)

∂Hx

∂t
=

1

µ

(
∂Ez
∂y
− ∂Ey

∂z

)
, (2.8)

∂Hy

∂t
=

1

µ

(
∂Ex
∂z
− ∂Ez

∂x

)
, (2.9)

∂Hz

∂t
=

1

µ

(
∂Ey
∂x
− ∂Ex

∂y

)
, (2.10)

kde ε zna£í permitivitu prost°edí, µ permeabilitu prost°edí a σ elektrickou vodi-
vost. Pro samotný výpo£et metodou FDTD diskretizujeme Maxwellovy rovnice v
£ase a prostoru. Je tedy pot°eba nahradit ve²keré derivace z rovnic (2.5) aº (2.10)
diferencemi. K tomuto ú£elu nám mohou poslouºit diference centrální

∂f

∂x
≈ f(x+ ∆/2)− f(x−∆/2)

∆
, (2.11)

dop°edné

∂f

∂x
≈ f(x+ ∆)− f(x)

∆
, (2.12)

nebo zp¥tné

∂f

∂x
≈ f(x)− f(x−∆)

∆
, (2.13)
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kde f zna£í derivovanou funkci a ∆ velikost diferen£ního kroku. Pro prostorové i
£asové derivace se nej£ast¥ji vyuºívá nahrazení centrální diferencí, která hodnoty
pot°ebných derivací nejlépe aproximuje( [7], str. 79).

�e²ením soustavy rovnic (2.5) aº (2.10) s vyuºitím centrálních diferencí, které na-
vrhl práv¥ Kane S. Yee v [8], dostaneme ²estici skalárních rovnic, které nám umoºní
p°ímý výpo£et jednotlivých sloºek vektor· elektrické a magnetické intenzity. Na-
víc pro °e²ení t¥chto rovnic nám vºdy sta£í znát pouze hodnoty hledaných veli£in
v p°edchozím £asovém kroku. Nap°íklad pro sloºky Ex, Hx potom °e²ení vypadá
následovn¥:

En+1
x,i,j,k =

(
1− σ∆t/2ε

1 + σ∆t/2ε

)
En
x,i,j,k +

(
∆t/2ε

1 + σ∆t/2ε

)
×

×

(
H
n+1/2
z,i,j+1/2,k −H

n+1/2
z,i,j−1/2,k

∆y
−
H
n+1/2
y,i,j,k+1/2 −H

n+1/2
y,i,j,k−1/2

∆z

)
, (2.14)

H
n+1/2
x,i,j,k =

(
1−∆t/2µσ

1 + ∆t/2µσ

)
H
n−1/2
x,i,j,k +

(
∆t/µ

1 + ∆t/2µσ

)
×

×
(
En
y,i,j,k+1/2 − En

y,i,j,k−1/2

∆z
−
En
z,i,j+1/2,k − En

z,i,j−1/2,k

∆y

)
, (2.15)

2.1.3 Simula£ní sí´ a poºadavek stability

FDTD algoritmus °e²í soustavu rovnic analogických rovnicím (2.14) a (2.15) pro
v²echny sloºky ~E, ~H. Výpo£et se provádí v uzlových bodech sít¥ elementárních
bun¥k (tzv. Yee-cell, obrázek 2.1) a je opakován v kaºdém £asovém kroku simulace.

Aby byl spln¥n poºadavek stability výpo£tu, je pot°eba splnit tzv. Courrantovu
podmínku [7] pro velikost £asového kroku

∆t ≤ 1

v
√

1/(∆x)2 + 1/(∆y)2 + 1/(∆z)2
, (2.16)

kde v zna£í fázovou rychlost ²í°ení dopadající elektromagnetické vlny a ∆x,∆y,∆z

jsou rozm¥ry elementární bu¬ky simula£ní sít¥.
V p°ípad¥ výpo£tu v nehomogenním prost°edí, se poté vyuºívá metody nejhor-

²ího moºného p°ípadu

∆t ≤ 1

vmax
√

1/(∆xmin)2 + 1/(∆ymin)2 + 1/(∆zmin)2
, (2.17)

tedy pro fázovou rychlost vmax = c/n v opticky nej°id²ím prost°edí ve struktu°e a co
nejmen²í moºné rozm¥ry elementární bu¬ky ∆xmin, ∆ymin, ∆zmin. Ze vztahu (2.17)
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Obr. 2.1: Elementární bu¬ka simula£ní sít¥ metody FDTD, p°evzato z [2]

je z°ejmé, ºe nejvhodn¥j²í volbou tvaru elementární bu¬ky je krychle, pro kterou se
(2.17) zredukuje na

∆t ≤ ∆x

vmax
√

3
. (2.18)

2.1.4 TF/SF formulace

Nejpouºívan¥j²ím zp·sobem jak zadat výpo£etní oblast je formulace ozna£ovaná
jako celkové pole/rozptýlené pole (TF/SF - Total �eld/scattered �eld). Ta nám
umoº¬uje vytvo°it zdroj rovinné sv¥telné vlny, který se nepotýká s b¥ºnými obtí-
ºemi souvisejícími s vyuºitím tzv. tvrdého zdroje (má velmi malou vlnovou délku)
nebo okrajovými podmínkami [7]. Schématické znázorn¥ní této formulace výpo£etní
oblasti je na obrázku 2.2. Pro jednotlivé £ásti tohoto schématu platí:

Celkové pole je oblast, ve které monitorujeme dopadající zá°ení v£etn¥ toho, které
uº bylo rozptýleno strukturou umíst¥nou uvnit° této oblasti.

Hranice TF/SF stanovuje speciální podmínky na rozhraní, které separují rozptý-
lené pole od celkového [7]. Na této hranici je také umíst¥n zdroj rovinné vlny.
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Obr. 2.2: Schéma TF/SF formulace, p°evzato z [5]

Rozptýlené pole je oblast, ve které monitorujeme pouze rozptýlenou £ást elektro-
magnetického pole. Pro lep²í interpretaci výsledk· se zde zpravidla uplat¬uje
algoritmus umoº¬ující transformaci získaného blízkého pole do dalekého pole
(tzv. near �eld-far �eld transformation, podrobn¥ji v [7], str. 366)

Dokonale p°izp·sobené vrstvy (Perfectly matched layers) se nacházejí za okra-
jem simulované oblasti. Absorbují zá°ení, které jimi procházím a zárove¬ se
p°izp·sobují okolnímu prost°edí tak, aby se p°ede²lo zp¥tnému odrazu do vý-
po£etního okna, který by mohl znehodnotit výsledek výpo£tu ( [7], str. 285)

2.1.5 Výhody a nevýhody

Výhody

• Koncept FDTD algoritmu je velmi jednoduchý a metoda samotná je velmi
p°ímo£ará a �exibilní, co se tý£e geometrie modelované £ástice.
• Metoda umoº¬uje de�novat materiál a vlastnosti struktury v kaºdém bod¥
simula£ní sít¥, a je tedy pouºitelná i na nehomogenní, anizotropní a neobvykle
tvarované struktury.
• Díky tomu, ºe se jedná o itera£ní metodu se uºivatel vyhne °e²ení velkých
soustav lineárních rovnic, jako je tomu u jiných numerických metod.
• FDTD vyuºívá p°ímo vektor· magnetické a elektrické intenzity ~E a ~H, a není
tedy pot°eba výsledky výpo£tu na tyto vektory jakkoliv p°evád¥t.
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Nevýhody

• Hlavním problémem metody je její výpo£etní náro£nost, p°edev²ím pro v¥t²í
modelované struktury. Pro ty je £asto pot°eba, z d·vodu úspory výpo£etního
£asu, vyuºít paraleln¥ hned n¥kolika po£íta£·. Po£et numerických operací nut-
ných k °e²ení pomocí této metody roste p°ibliºn¥ se £tvrtou mocninou veli-
kostního parametru x.
• Dal²í nevýhodou je, ºe výpo£et je nutné opakovat pro r·zná nato£ení £ástice
vzhledem k dopadající vln¥. To d¥lá metodu neefektivní pro simulace, kde se
vyskytují náhodn¥ orientované £ástice.
• Metoda má také jisté omezení volby parametr· (velikost elementární bu¬ky,
velikost £asového kroku) zp·sobené Courantovou podmínkou.

2.2 Metoda Mieova rozptylu

2.2.1 Úvod k metod¥ Mieova rozptylu

Výpo£et rozptylu vyuºitím Mieovy teorie je analytická metoda, poprvé p°edstavena
v roce 1908 [10]. Metoda vyjad°uje °e²ení Maxwellových rovnic v podob¥ díl£ích
sférických vln, které vznikají, vlivem rozptylu, na povrchu pozorované struktury.
Pro velikostní parametr této £ástice by m¥lo platit, ºe x ≈ 1. Stejn¥ jako samotný
materiál, i okolní prost°edí musí být homogenní a izotropní.

G. Mie p·vodn¥ navrhl °e²ení pouze pro rozptyl zá°ení z viditelného spektra
vlnových délek (cca 380-740 nm) na zlaté dokonale sférické nano£ástici. Dnes se
metoda pouºívá pro mnohem ²ir²í spektrum aplikací a algoritmus byl mnohokrát
upravován pro ú£ely simulací na odli²n¥ tvarovaných strukturách. Je ov²em pot°eba
dodrºet sférickou symetrii £ástice, a proto není moºné upravit algoritmus pro výpo£et
rozptylu na libovolné geometrii.

Nejpouºívan¥j²ím algoritmem je úprava metody vyvinutá C. F. Bohrenem a D.
R. Hu�manem (1983, [4]), umoº¬ující výpo£et rozptylu na vícevrstvé kouli. Tento
model je, pro svoji jednoduchost, velmi £asto pouºíván pro stanovení p°esnosti a
vhodné volby parametr· u numerických metod, jakou jsou FDTD nebo diskrétní
dipólová aproximace.

2.2.2 Výpo£et rozptýleného pole

Pro výpo£et pomocí metody Mieova rozptylu uvaºujeme za zdroj rovinnou mo-
nochromatickou vlnu popsanou vektory

~Ei(r, t) = E0 exp(i~k · ~r − iωt), (2.19)
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~Hi(r, t) = H0 exp(i~k · ~r − iωt), (2.20)

kde ~k zna£í vlnový vektor ω a úhlovou frekvenci. Dále stanovíme podmínky na
rozhraní [11] mezi £ásticí (oblast 1) a médiem (oblast 2):

[ ~E2(r)− ~E1(r)]× ~n = 0, (2.21)

[ ~H2(r)− ~H1(r)]× ~n = 0, (2.22)

kde r ozna£ujeme sou°adnici bodu na povrchu rozptylové £ástice a ~n jednotkový
vektor normály k povrchu.

Dosazením vztah· (2.19) a (2.20) do Maxwellových rovnic a následnou aplikací
podmínek na rozhraní (2.21) a (2.22), m·ºeme, s vyuºitím linearity Maxwellových
rovnic [11], odvodit vztahy, které nám umoºní p°ímý výpo£et rozptýleného zá°ení v
dalekém poli pro jednotlivé polariza£ní sloºky pole

[
E‖s

E⊥s

]
=

eikr

−ikr

[
S2 S3

S4 S1

][
E‖i

E⊥i

]
, (2.23)

a nepolarizované zá°ení

E =
1

2
(E‖s + E⊥s). (2.24)

Hodnoty S1 aº S4 jsou tzv. amplitudy rozptylu, které jsou závislé na polárních a
azimutálních úhlech θ a φ. V t¥chto amplitudách jsou obsaºeny ve²keré informace o
velikosti, tvaru a indexu lomu rozptylové struktury i okolního prost°edí. V konkrét-
ním p°ípad¥ rozptylu sv¥tla na homogenní kouli platí, ºe S3 = S4 = 0 [11]. Hodnoty
S1 a S2 pak odpovídají amplitudám rozptylu v kolmé a paralelní rovin¥ vzhledem
k polarizaci dopadajícího zá°ení. Schéma geometrie rozptylu sv¥tla na £ástici pro
dopadající zá°ení ²í°ící se v kladném sm¥ru osy z je na obrázku (2.3).

Pro výpo£et pole, vyuºitím vztahu (2.23), je tedy t°eba stanovit rozptylové am-
plitudy. Pro rozptyl na homogenní kouli sta£í ur£it hodnoty S1 a S2, které jsou dány
vztahy

S1 =
∞∑
n=1

2n+ 1

n(n+ 1)
(anπn(θ + bnτn(θ), (2.25)

S2 =
∞∑
n=1

2n+ 1

n(n+ 1)
(anτn(θ) + bnπn(θ), (2.26)
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Obr. 2.3: Schéma geometrie rozptylu sv¥tla a zobrazení jednotlivých polariza£ních
rovin a vektor· pole, p°evzato z [11]

kde τn, πn jsou funkce vyjad°ující úhlovou závislost rozptýleného zá°ení [11] a an, bn
jsou takzvané rozkladové koe�cienty. Ty jsou ur£eny vztahy

an =
mψn(mx)ψ

′
n(x)− ψn(x)ψ

′
n(mx)

mψn(mx)ζ ′n(x)− ζn(x)ψ′n(mx)
, (2.27)

bn =
ψn(mx)ψ

′
n(x)−mψn(x)ψ

′
n(mx)

ψn(mx)ζ ′n(x)−mζn(x)ψ′n(mx)
, (2.28)

kde m zna£í index lomu pozorované struktury, x velikostní parametr a ψn, ζn jsou
sférické Besselovy funkce °ádu n, jejichº interpretace je podrobn¥ji popsána v [11].
Práv¥ kv·li p°ítomnosti Besselových funkcí vy²²ích °ád· m·ºe být výpo£et °ad (2.25)
a (2.26) velmi obtíºný. Proto je nutné vyuºít vhodný po£íta£ový algoritmus.

2.2.3 Diferenciální ú£inný pr·°ez a efektivita rozptylu

Diferenciální ú£inný pr·°ez rozptylu σscat charakterizuje pravd¥podobnost rozptylu
zá°ení do jednotlivých sm¥r·. �asto se vyuºívá i pro stanovení intenzity rozptýleného
zá°ení, kterou lze odvodit ze vztahu

σscatt =
Esπ

2k

1

S2
. (2.29)
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kde S zna£í amplitudu rozptylu v p°íslu²né polariza£ní rovin¥. Z rovnice (2.29) lze
pomocí (2.23) odvodit vztah pro p°ímý výpo£et diferenciálního ú£inného pr·°ezu
vyuºitím rozkladových koe�cient· an a bn

σscatt =
2π

k2

∞∑
n=1

[(2n+ 1)(|an|2 + |bn|2)]. (2.30)

P°i výpo£tu metodou Mieova rozptylu se ov²em £ast¥ji pracuje s tzv. efektivitou
Qscatt. Ta nám ur£uje pravd¥podobnost rozptylu (ú£inný pr·°ez) na jednotku plochy
v rovin¥ rozptylu. Ur£íme ji tedy snadno vztahem

Qscatt =
σscatt
πa2

, (2.31)

kde a je polom¥r pozorované struktury.

2.2.4 Rozptyl na dvouvrstvé kouli

V tomto p°ípad¥ uvaºujeme kolem koule polom¥ru a soust°ednou kulovou vrstvu
o polom¥ru b > a. Oblast uvnit° jádra koule ozna£íme 1, vn¥j²í vrstvu 2 a okolní
prost°edí 3. Pro oblasti 1 a 3 z·stávají v²echny vý²e uvedené vztahy i nadále v
platnosti. Pro oblast 2 je nutné pro výpo£et stanovit nové rozkladové koe�cienty.

K jejich výpo£tu je pot°eba nejd°íve ur£it nové podmínky na rozhraní pro tuto
oblast. Ty jsou de�novány vztahy

( ~E2 − ~E1)× ~r = 0|r=a, (2.32)

( ~Es + ~Ei − ~E2)× ~r = 0|r=b. (2.33)

Pro vn¥j²í vrstvu dále de�nujeme velikostní parametr y = k2b a index lomu m2.
Rozkladové koe�cienty an a bn, pro oblast 2, jsou pak popsány vztahy [11]

an =
ψn(y)[ψ

′
n(m2y)− Anχ

′
n(m2y)]−m2ψ

′
n(y)[ψn(m2y)− Anχn(m2y)]

ζn(y)[ψ′n(m2y)− Anχ′n(m2y)]−m2ζ
′
n(y)[ψn(m2y)− Anχn(m2y)]

, (2.34)

bn =
m2ψn(y)[ψ

′
n(m2y)− Anχ

′
n(m2y)]− ψ′n(y)[ψn(m2y)− Anχn(m2y)]

m2ζn(y)[ψ′n(m2y)− Anχ′n(m2y)]− ζ ′n(y)[ψn(m2y)− Anχn(m2y)]
, (2.35)

kde

An =
m2ψn(m2x)ψ

′
n(m1x)−m1ψ

′
n(m2x)ψn(m1x)

m2χn(m2x)ψ′n(m1x)−m1χ
′
n(m2x)ψn(m1x)

, (2.36)

Bn =
m2ψn(m1x)ψ

′
n(m2x)−m1ψn(m2x)ψ

′
n(m1x)

m2χ
′
n(m2x)ψn(m1x)−m1ψ

′
n(m1x)χ′n(m2x)

. (2.37)

Stejný proces se dá aplikovat na n-vrstvou kouli, kde bychom obdobn¥ získali vºdy
£ty°i nové rozkladové koe�cienty pro kaºdou dal²í p°idanou vrstvu.
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2.2.5 Výhody a nevýhody

Výhody

• Metoda Mieova rozptylu je analytická metoda, která poskytuje p°esné °e²ení
Maxwellových rovnic.
• P°i pouºití vhodného po£íta£ového algoritmu [12] je metoda velmi nenáro£ná
nejenom na výpo£etní výkon, ale i £as.
• V sou£asnosti je k dispozici veliké mnoºství algoritm· pro b¥ºn¥ pouºívané
výpo£etní programy a programovací jazyky (MatLab, Wolfram mathematica
nebo jazyk Fortran). Stejn¥ tak je pom¥rn¥ jednoduché napsat vlastní algorit-
mus v obdobných programovacích prost°edích.

Nevýhody

• Nejv¥t²ím problémem metody jsou omezení, která nám klade p°i tvorb¥ geo-
metrie rozptylových struktur.
• Dal²ím omezujícím poºadavkem je, aby se jednotlivé kulové vrstvy sestávaly
z homogenního a izotropního prost°edí.

2.3 Dal²í metody

2.3.1 Metoda kone£ných prvk·

Metoda kone£ných prvk· (Finite element method, FEM) je zaloºena na prostorové
diskretizaci ve frekven£ní oblasti. Zji²´ované parametry jsou, stejn¥ jako u metody
FDTD, ur£ovány v uzlových bodech diskretiza£ní sít¥. Výpo£et je moºné provést
nap°íklad pomocí Helmholtzovy rovnice. Ta vyplývá z Maxwellových rovnic (2.1) a
(

FEM je, podobn¥ jako FDTD, metoda koncep£n¥ velmi jednoduchá a p°ímá.
Je také aplikovatelná i na sloºité geometrie a nehomogenní struktury. V FEM jsou
navíc b¥ºn¥ji vyuºívány nepravidelné tvary elementárních bun¥k sít¥, coº umoº¬uje
p°esn¥ji popsat hranici mezi prost°edími. Nejv¥t²í nevýhodou metody je, podobn¥
jako u FDTD, náro£nost na výpo£etní výkon a £as.

2.3.2 Diskrétní dipólová aproximace

Metoda diskrétní dipólové aproximace spo£ívá v rozloºení simula£ní oblasti na sí´ bu-
n¥k dostate£n¥ malých, aby mohly být reprezentovány dipólovými momenty. Kaºdý
z t¥chto díl£ích moment· poté odpovídá sou£inu polarizovatelnosti intenzity elek-
trického pole [14].
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Celkové pole je ur£eno vztahem

~E(rj) = ~Einc(rj) +
∑
k 6=j

A(rj, rk)~p(rk), (2.38)

kde A(rj, rk) je Greenova funkce nehomogenní vlnové rovnice [3] a ~p(rk) je dipólový
moment. Výraz A(rj, rk)~p(rk) reprezentuje elektrické pole v bod¥ rj vytvo°ené dipó-
lem v bod¥ rk. Celková intenzita je pak dána superpozicí vnit°ního pole struktury
a dopadajícího pole. K °e²ení rovnice (2.38) se zpravidla pouºívá metoda nejv¥t²ího
spádu. Podrobný popis metody je v ( [3], [14])

2.3.3 Rytovova aproximace

Rytovova aproximace je metodou £asto vyuºívanou v tomogra�i pro °e²ení inverzního
problému, tj. pro ur£ení permitivity a vodivosti struktury na základ¥ zm¥°eného
rozptýleného zá°ení.

Pro p°ímý výpo£et uvaºujeme objekt s indexem lomu n2 v médiu s indexem lomu
n1. Dopadající vlnu (ve sm¥ru +z) de�nujeme

~Einc(z) = x̂E0 exp(ikz). (2.39)

Aproximace p°edpokládá, ºe pr·chod vlny strukturou zp·sobí zm¥nu její fáze, av²ak
amplituda a polarizace z·stanou nezm¥n¥ny. V rovin¥ z = z1 za rozptylovou struk-
turou je pak elektrické pole dáno vztahem

~E(x, y, z1) = x̂E0e
ik0[n2z1+(n1−n2)d(x,y)], (2.40)

kde d(x, y) je vzdálenost, kterou vlna urazí p°i pr·chodu strukturou. S vyuºitím
transformace z blízkého do dalekého pole [7] m·ºeme zapsat intenzitu v dalekém
poli

F (θ, φ) = i
k2

4π
E0e

ikz1 r̂ ×
∫ ∫

S

(ŷ − r̂ × x̂)(eik0(n1−n2)d(x,y) − 1)− exp(ikr̂r)dxdy.

(2.41)

Pro metodu Rytovovy aproximace vºdy uvaºujeme neabsorbující prost°edí. I p°es
toto omezení je metoda velmi jednoduchá a, pro jednodu²²í výpo£ty, je tedy dobrou
alternativou k mnohem £asov¥ a výpo£etn¥ náro£n¥j²í metod¥ FDTD. Podrobný
popis metody je k dispozici v [15].
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3 NEJPOU�ÍVAN�J�Í BUN��NÉ MODELY

Míra rozptylu sv¥tla strukturou závisí p°edev²ím na rozloºení index· lomu v daném
prost°edí. Pro ú£ely simulací rozptylu sv¥tla se proto bu¬ky de�nují jako spojité
oblasti popsané indexem lomu a vlastní geometrií [16].

Pokud neuvaºujeme vnit°ní struktury (jádro a dal²í organely), bu¬ka samotná
je zdrojem rozptylu sv¥tla p°edev²ím pod malými úhly, protoºe rozdíl index· lomu
mezi bu¬kou a okolním prost°edím je zpravidla velmi nevýrazný (nap°íklad pro sfé-
rický model bu¬ky se b¥ºn¥ uvádí ∆n ≈ 0.02 − 0.04, [16]). Pozorování bu¬ky bez
vnit°ních struktur m·ºe být uºite£né nap°íklad pro pr·tokovou cytometrii, která
slouºí k separaci bun¥k podle p°edem stanovených kritérií [16]. Pro ú£ely diagnos-
tiky onemocn¥ní takto jednoduchý model nesta£í. Bu¬ka je vºdy obklopena dal²ími
bu¬kami s velmi podobnými vlastnostmi a nejvýrazn¥j²í rozdíl v jejich struktu°e
vychází práv¥ z rozdíl· v jejich vnit°ní stavb¥.

Poºadavkem pro ú£ely v¥t²iny výpo£etních metod zpravidla je, aby prost°edí
obklopující bu¬ky bylo homogenní, izotropní a neabsorbující zá°ení [17]. U bun¥k
se v¥t²inou neuvaºuje absorpce zá°ení v ºádné z vnit°ních struktur a bu¬ka sa-
motná se modeluje jako dielektrikum. B¥ºn¥ uvád¥né hodnoty index· lomu pro
okolní prost°edí (plasmu) jsou nm = 1.35 − 1.36, pro cytoplasmu (bun¥£ný obal)
potom nc = 1.36− 1.38 [16], [18].

3.1 Sférický model

Sférický model se, pro svoji jednoduchost, vyuºívá zpravidla pro orienta£ní výpo-
£ty, porovnání jednotlivých metod £i ur£ení vhodných simula£ních parametr· [16].
Bu¬ku zde p°edstavuje koule de�novaná homogenn¥ rozloºeným indexem lomu a
polom¥rem.

P°idáním dal²ích vnit°ních struktur bu¬ky, jako je bun¥£né jádro nebo jiné typy
organel (mitochondrie, melanin, lysozomy) se poté vytvá°í modely, které strukturou
aproximují eukaryotické bu¬ky. Na t¥chto modelech se pak zji²´uje vliv jednotlivých
£ásti bu¬ky na pr·chod sv¥tla £i jeho citlivost na zm¥nu parametr·. P°íklad modelu
sférické bu¬ky s organelami tvaru elipsoidu je na obrázku 3.1.

3.1.1 Jádro

Jádro je nejd·leºit¥j²ím prvkem rozptylu sv¥tla ve vnit°ní stavb¥ bun¥k. Jedná se
zpravidla o nejv¥t²í organelu, která výrazn¥ p°ispívá k rozptylu sv¥tla do malých úhl·
[16]. Významnou roli hraje p°edev²ím pro diagnostiku karcinogenních onemocn¥ní,
která se nejvíce projevují práv¥ na velikosti a indexu lomu bun¥£ného jádra. K
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Obr. 3.1: Schéma modelu sférické bu¬ky s organely, p°evzato z [19]

výrazným zm¥nám dochází i u tvaru a textury jádra, coº je p°edev²ím zp·sobeno
velmi rychlým d¥lením rakovinných bun¥k [16].

Tvar bun¥£ného jádra se nej£ast¥ji aproximuje koulí £i elipsoidem a pro jedno-
duchost se vkládá doprost°ed bun¥£né struktury. Velikost a index lomu se u kaºdé
bu¬ky velmi li²í, zpravidla se ov²em uvádí, ºe jádro zapl¬uje p°ibliºn¥ 5−10% objemu
bu¬ky [18]. Pro index lomu se uvaºují hodnoty v rozsahu nj ≈ 1.38− 1.41 [16], [18].

3.1.2 Dal²í organely

Za dal²í výrazn¥ rozptylové struktury se povaºují organely, které mají velikost men²í
nebo srovnatelnou s vlnovou délkou dopadajícího zá°ení, a mohly by tedy být zdro-
jem výrazného zp¥tného rozptylu. Mezi takové se °adí mitochondrie (typický pr·m¥r
je dm = 0.5µm − 1.5µm), lysozomy (dl = 0.5µm) a peroxizomy (dp = 0.5µm), je-
jichº indexy lomu se zpravidla uvádí p°ibliºn¥ no ≈ 1.38− 1.41 [16], [18].

�asto modelovanou organelou je i melanin, který je významným absorbentem
zá°ení ve vnit°ní struktu°e bu¬ky. Pro svoji velikost (dm = 0.5µm − 1.5µm) a
výrazný index lomu (nn ≈ 1.70) se ale v simulacích uvaºuje jako neabsorbující,
rozptylová struktura [16].

Tvary v¥t²iny organel se aproximují pravidelným elipsoidem. V uvedeném roz-
sahu parametr· se poté, zpravidla náhodnou distribucí, rozd¥lí do objemu modelo-
vané bu¬ky.
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Obr. 3.2: Pr·°ez a 3D model £ervené krvinky, p°evzato z [20]

3.2 �ervená krvinka

Rozptyl sv¥tla v krvi je primárn¥ dán p°ítomností £ervených krvinek. Velikost kr-
vinek je p°ibliºn¥ 5-10 krát v¥t²í neº vlnová délka sv¥tla ve viditelném spektru a
kontrast indexu lomu s okolním prost°edím není p°íli² výrazný. Pro vlnovou délku
ve vakuu (630 nm) je b¥ºná hodnota indexu lomu n = 1.40 [20]. Jedna krvinka tedy
nijak výrazn¥ nerozptyluje sv¥tlo do v¥t²ích úhl·.

Pro diagnostiku krevních onemocn¥ní je pot°eba uvaºovat veliké mnoºství t¥chto
bun¥k, s p°ihlédnutím k jejich orientaci a tvaru. Takové simulace jsou ov²em výpo-
£etn¥ extrémn¥ náro£né. Proto se £asto provád¥jí výpo£ty pouze pro vzájemnou
orientaci a polohu dvou £ervených krvinek [21], nebo pro deformaci zp·sobenou
krevním tlakem [22].

Tvar £ervené krvinky se nej£ast¥ji popisuje analytickou funkcí [5, 21�23]

y(x) =

√
1− x

R0

2
[
C0 + C2

(
x

R0

2
)

+ C4

(
x

R0

4
)]

, (3.1)

kde C0, C2, C4 jsou konstanty zahrnující rozm¥ry modelu a R0 je polom¥r krvinky.
Podrobn¥j²í popis této geometrie je uveden v [23]. Funkce odpovídá tvaru sférického
bikonkávního disku, jehoº pr·°ez a 3D model jsou na obrázku 3.2. Pro v¥t²inu simu-
lací se £ervená krvinka modeluje pouze touto funkcí a nejsou uvaºovány ºádné dal²í
vnit°ní struktury bu¬ky.
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4 SIMULACE ROZPTYLU SV�TLA NA BU�KÁCH

Tato kapitola obsahuje konkrétní p°íklady výpo£t· na dvou bun¥£ných modelech.
Hlavní cíle t¥chto simulací jsou

• Posoudit p°esnost metody FDTD vzhledem k analytické metod¥ Mieova roz-
ptylu
• Sledovat citlivost této relativní chyby a obecn¥ rozptylu sv¥tla na zm¥nu si-
mula£ních parametr· daného modelu.
• Pro model £ervené krvinky porovnat výpo£et s výsledky prezentovanými v
práci [5]

V¥²keré výpo£ty metodou FDTD jsou provád¥ny ve t°ech dimenzích prost°ednictvím
programu Lumerical FDTD solutions. Pro výpo£et Mieovým rozptylem byl pouºit
algoritmus pro program MatLab, který navrhl Ch. Matzler (2002, [12]).

Doba, po kterou se po£ítá vývoj pole metodou FDTD je pro v²echny výpo£ty
stanovena na t = 500 fs a velikost £asového kroku je ∆t = 0, 5 fs.

4.1 Model sférické bu¬ky s jádrem

Geometrie modelu a volba simula£ních parametr·

Prvním modelem je dokonale sférická bu¬ka obsahující bun¥£né jádro. Pro výpo£ty
je pouºita formulace simula£ní oblasti TF/SF, která byla vysv¥tlena v 2.1.4.

Geometrie, která je exportována z gra�ckého prost°edí programu Lumerical je
na obrázku 4.1. Index 1 zde p°íslu²í bun¥£nému jádru, 2 vn¥j²ímu obalu bu¬ky
(cytoplasm¥) a 3 okolnímu prost°edí. �luté £áry ozna£ují hranice, na kterých moni-
torujeme celkové (vnit°ní) a rozptýlené (vn¥j²í) pole. Mezi nimi je hranice TF/SF,
na které je umíst¥n i zdroj rovinné monochromatické vlny. Zá°ení se ²í°í kladném
sm¥ru osy y. Rovina polarizace dopadajícího zá°ení leºí v rovin¥ obrázku. Lx je délka
hrany simulované oblasti, která má krychlový tvar a je ohrani£ena PML.

Odpovídající hodnoty index· lomu jsou n1 = 1.39, n2 = 1.37, n3 = 1.35. Ostatní
parametry se pro r·zné výpo£ty li²í a jejich hodnoty jsou vºdy uvedeny u jednotli-
vých výsledk·.

Konvergence metody Mieova rozptylu

Abychom metodou Mieova rozptylu dosáhli absolutní p°esnosti p°i výpo£tu intenzity
rozptýleného zá°ení, musíme sou£et v rovnici (2.30) provést pro N →∞. To v praxi
není moºné, ov²em pro dostate£n¥ velký po£et prvk· sou£tu °ady se bude hodnota
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Obr. 4.1: Geometrie sférického modelu bu¬ky a simula£ní oblasti.

intenzity rozptýleného pole velmi blíºit skute£nosti. Proto je t°eba stanovit takové
N , pro které se hodnota intenzity Mieova rozptylu bude m¥nit jen velmi málo.

Výsledky výpo£tu pro hodnoty intenzity rozptýleného zá°ení pod rozptylovým
úhlem θs = 90◦ jsou v grafu na obrázku 4.2. Výpo£et je proveden pro t°i velikosti
bun¥£ného modelu o pr·m¥rech d = 4µm, 5µm a 6µm. Pr·m¥r bun¥£ného jádra
odpovídá vºdy jedné p¥tin¥ pr·m¥ru vn¥j²ího obalu bu¬ky a pro dopadající rovinou
vlnu byla zvolena vlnová délka λ = 1µm. Pro lep²í gra�ckou interpretaci výsledk·
byly v²echny získané hodnoty intenzity, pro kaºdou velikost, normovány k jedné.
Z obrázku 4.2 je patrné, ºe pro N ≈ 1,9 · 104 se hodnota intenzity rozptýleného
zá°ení jiº m¥ní jen velmi nepatrn¥. Zárove¬ s rostoucím velikostním parametrem x

konverguje °ada k poºadované hodnot¥ pomaleji.

Pro ú£ely v²ech dal²ích výpo£t· jsou hodnoty intenzity Mieova rozptylu spo£teny
pro N = 2 ·104. Vzhledem k t¥mto hodnotám jsou pak posuzovány v²echny relativní
chyby metody FDTD.

Závislost relativní chyby intenzity rozptylu na hustot¥ a veli-

kosti simula£ní sít¥

P°esnost metody FDTD je nejvíce ovlivn¥na podílem λ/∆x. S rostoucí p°esností
ov²em výrazn¥ rostou i nároky na výpo£etní £as, který je lineárn¥ závislý na sou£inu

22



Obr. 4.2: Závislost intenzity |E|2 rozptýleného zá°ení stanovené metodou Mieova
rozptylu na po£tu prvk· N v sou£tu °ady (2.30) pro t°i pr·m¥ry d bu¬ky.

po£tu £asových krok· a po£tu elementárních bun¥k oblasti.

Výpo£et závislosti relativní chyby |∆E/E| intenzity rozptylu E v dalekém poli
na pom¥ru λ/∆x je proveden pro bu¬ku o pr·m¥ru d = 5µm (jádro má dj = 1µm)
a vlnovou délku λ = 1µm. Výsledky simulace jsou na obrázku 4.3.

Relativní chyba je zde, i pro v²echny dal²í výpo£ty, po£ítána jako pr·m¥rná
hodnota relativních chyb v rozmezí rozptylového úhlu od 0◦ do 140◦. Pro vy²²í úhly
se mnohem výrazn¥ji projevuje skute£nost, ºe okrajové podmínky (PML) nemohou
absorbovat zá°ení celé, a jeho £ást se tedy odráºí zp¥t do oblasti. To by, vzhledem
ke skute£nosti, ºe v metod¥ Mieova rozptylu tento problém nevzniká, do výpo£tu
vneslo velmi významnou chybu.

Z obrázku 4.3 je patrné, ºe relativní chyba metody FDTD, podle o£ekávání,
klesá s rostoucí hodnotou pom¥ru λ/∆. P°ijatelnou chybu (∆E/E < 5%) dostáváme
p°ibliºn¥ pro hodnotu λ/∆ = 50. Z d·vodu pot°eby najít rovnováhu mezi p°esností
a výpo£etním £asem byla pro ú£ely v²ech dal²ích simulací zvolena práv¥ hodnota
λ/∆ = 50, které odpovídá spo£tená relativní chyba ‖DeltaE/E| = 1,773 · 10−2.

Dal²ím parametrem, který m·ºe ovlivnit p°esnost výpo£tu je velikost samotné
simula£ní oblasti Lx, která zárove¬ ur£uje i polohu okrajových podmínek PML. P°ed-
stava spo£ívá v tom, ºe p°i zm¥n¥ vzdálenosti této hranice od rozptylové struktury
dojde ke zm¥n¥ polohy dopadu rozptýlené vlny na hranici PML. V d·sledku toho
by, v p°ípad¥ £áste£ného odrazu zá°ení, mohlo docházet k mírné zm¥n¥ rozloºení
intenzity rozptýleného zá°ení. Dá se tedy p°edpokládat, ºe vliv tohoto parametru
na relativní chybu výpo£tu se bude jevit spí²e náhodný. Tomuto p°edpokladu odpo-
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Obr. 4.3: Závislost relativní chyby |∆E/E|metody FDTD k metod¥ Mieova rozptylu
na pom¥ru λ/∆x.

Obr. 4.4: Závislost relativní chyby |∆E/E| metody FDTD na zm¥n¥ délky hrany
simula£ní oblasti Lx. |∆E/E|p je pr·m¥r relativních chyb ve v²ech rozptylových
úhlech. |∆E/E|5◦ , |∆E/E|45◦ a |∆E/E|90◦ jsou relativní chyby odpovídající po °ad¥
rozptylovým úhl·m θ = 5◦, θ = 45◦ a θ = 90◦.
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vídají i výsledky výpo£t·, které jsou na obrázku 4.4. Zde je pro názornost uvedena
nejen pr·m¥rná chyba, ale i její hodnoty v n¥kolika místech rozptylového spektra.
Konkrétn¥ pro úhly 5◦,45◦ a 90◦.

Ve v²ech dal²ích simulacích je pouºita velikost Lx = 8µm, pro kterou byla, v
tomto konkrétním p°ípad¥, spo£tena nejniº²í relativní chyba ∆E/E = 1.773×10−2.

Závislost relativní chyby intenzity rozptylu na velikosti bu¬ky

a rovin¥ polarizace

Cílem dal²ích simulací je názorn¥ ukázat, jak se spektrum intenzity rozptylu v da-
lekém poli m¥ní se zm¥nou velikosti samotné bu¬ky, a tedy i parametru velikosti
x. Dále posoudit p°esnost metody FDTD p°i této zm¥n¥. Ob¥ simulace jsou pak
provedeny dvakrát pro roviny kolmou a paralelní vzhledem k rovinn¥ polarizace
dopadajícího zá°ení.

V²echny výpo£ty jsou provedeny s konstantní vlnovou délkou λ = 1µm a para-
metry stanovenými v p°edchozích simulacích na tomto modelu. Velikost bun¥£ného
jádra je pro odpovídající velikosti bu¬ky vºdy dj = d/5. Spektra normalizovaných
intenzit rozptýleného zá°ení v dalekém poli metodou FDTD a metodou Mieova roz-
ptylu jsou na obrázcích 4.5 (pro bu¬ku o pr·m¥ru d = 4µm) a 4.6 (d = 4µm).
Obrázky slouºí pro názornou ukázku závislosti spektra intenzity na zm¥n¥ velikosti
rozptylové struktury. Zárove¬ je zde také moºné pozorovat vý²e zmín¥né výrazn¥j²í
chyby v oblasti v¥t²ích úhl·.

Závislost relativní chyby p°i t¥chto simulacích je, pro ob¥ polariza£ní roviny na
obrázku 4.7.

Z obrázku 4.7 vidíme, ºe pro rovinou kolmou vzhledem k polarizaci zá°ení dostá-
váme p°ibliºn¥ lineární nár·st relativní chyby p°i rostoucí velikosti bu¬ky. Drobné
odchylky od lineární závislosti, lze p°isoudit skute£nosti, ºe p°i zm¥n¥ velikosti bu¬ky
do²lo i ke zm¥n¥ vzdálenosti mezi povrchem bu¬ky a hranicí simula£ní oblasti. To
nám do výpo£tu vná²í podobnou chybu jako v 4.4.

V rovin¥ paralelní polarizace ov²em dostáváme velmi nekonzistentní výsledky.
Zdánliv¥ náhodnou tendenci této chyby zp·sobuje pravd¥podobn¥ stejný jev, jako
v p°ípad¥ polarizace kolmé, v kombinaci s v¥t²í chybou v oblasti spektra mezi roz-
ptylovými úhly p°ibliºn¥ 80◦ a 100◦.

Závislost relativní chyby diferenciálního ú£inného pr·°ezu na

vlnové délce

Poslední ze simulací pro tento model se v¥nuje závislosti diferenciálního ú£inného
pr·°ezu na vlnové délce dopadajícího zá°ení pro ob¥ výpo£etní metody. Tento vý-
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Obr. 4.5: Spektrum normované intenzity |E|2 rozptýleného zá°ení metodami FDTD
a Mieova rozptylu pro bu¬ku d = 4µm v rovin¥ kolmé (naho°e) a paralelní(dole)
vzhledem k polarizaci dopadajícího zá°ení.
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Obr. 4.6: Spektrum normované intenzity |E|2 rozptýleného zá°ení metodami FDTD
a Mieova rozptylu pro bu¬ku d = 6µm v rovin¥ kolmé (naho°e) a paralelní(dole)
vzhledem k polarizaci dopadajícího zá°ení.
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Obr. 4.7: Závislost relativní chyby |∆E/E| intenzity rozptýleného zá°ení na pr·m¥ru
d rozptylové struktury.

po£et byl zvolen pro ov¥°ení závislosti relativní chyby intenzity na zm¥n¥ velikosti
bu¬ky z obrázku 4.7. Závislost relativní chyby by pro ob¥ tyto simulace m¥la být
stejná, protoºe polom¥r bu¬ky i vlnová délka dopadajícího zá°ení jsou úm¥rné veli-
kostnímu parametru x. σscat je navíc úm¥rný druhé mocnin¥ intenzity rozptýleného
zá°ení, ov²em nezávisí na rovin¥ polarizace sv¥tla.

Výpo£et byl tentokrát proveden pro konstantní velikost bu¬ky (d = 5µm). Vý-
sledky jsou na obrázku 4.8. Z obrázku je patrné, ºe výsledky získané ob¥ma meto-
dami se k sob¥ p°ibliºují (relativní chyba klesá) s rostoucí vlnovou délkou, a tedy
klesajícím x. Tato tendence p°ibliºn¥ odpovídá simulacím v p°edchozí £ásti pro ro-
vinu kolmé polarizace, a lze tedy p°edpokládat, ºe výsledky získané pro paralelní
polarizaci zahrnují náhodnou chybu vycházející práv¥ ze zmín¥né oblasti spektra
rozptylové intenzity.

4.2 Model £ervené krvinky

Geometrie modelu a volba simula£ních parametr·

Druhou simulovanou bu¬kou je £ervená krvinka. Geometrie modelu je dána funkcí
(3.1), kde R0 = 3.91µm, C0 = 0.81µm, C2 = 7.83µm a C4 = −4.91µm. Tyto
hodnoty odpovídají rozm¥r·m a = 2.55µm a b = 7.76µm podle obrázku 3.2(a) a
celkový objem modelu je V = 94µm. Hodnoty index· lomu jsou n1 = 1.406 pro
£ervenou krvinku a n2 = 1.345 pro okolní prost°edí. 3D model (obrázek 3.2(b)) je
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Obr. 4.8: Závislost diferenciálního ú£inného pr·°ezu σscat na vlnové délce λ dopada-
jícího zá°ení.

vytvo°en rotací funkce (3.1) kolem osy z.

Pro v²echny výpo£ty je op¥t pouºita formulace výpo£etní oblasti TF/SF. Zdro-
jem zá°ení je monochromatická, lineárn¥ polarizovaná rovinná vlna o vlnové délce
(λ = 632.8 nm) ²í°ící se v kladném sm¥ru osy z podle obrázku 3.2. Vliv absorpce
zá°ení je pro danou vlnovou délku nevýrazný, a proto je zanedbán [5].

Spektrum intenzity rozptýleného zá°ení

Cílem první simulace je vypo£ítat spektrum intenzity rozptýleného zá°ení pro rovinu
kolmou a paralelní vzhledem k polarizaci dopadajícího zá°ení a výsledky porovnat s
totoºnou simulací uvedenou v práci [5]. Výpo£ty byly provedeny pro rovinu kolmou a
paralelní vzhledem k polarizaci dopadajícího zá°ení a pro lep²í gra�ckou interpretaci
jsou hodnoty intenzity rozptýleného zá°ení normalizovány k jedné. Získané výsledky
jsou na obrázku 4.9.

Porovnáním 4.9 s odpovídajícími gra�ckými výsledky prezentovanými v práci
[5] zjistíme, ºe výsledky spolu dob°e korespondují pro hodnoty rozptylového úhlu
p°ibliºn¥ θ ≤ 80◦. Pro v¥t²í rozptylové úhly se spektrum jiº výrazn¥ zm¥ní i s malou
zm¥nou hustoty simula£ní sít¥.

V [5] je stanovena adaptivní velikost elementárních bun¥k simula£ní sít¥ v roz-
mezí ∆x = λ/10 − λ/20. Protoºe neznáme p°esnou hodnotu ∆x pro jednotlivé
simulace, jsou výpo£ty provedeny pro horní hranici p°esnosti v rozmezí stanoveném
v [5], tedy pro ∆x = λ/20. Výsledky jsou zobrazeny v grafech na obrázku 4.9 .
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Obr. 4.9: Spektrum normalizované intenzity |E| rozptýleného zá°ení metodou FDTD
pro £ervenou krvinku v rovin¥ kolmé (naho°e) a paralelní(dole) vzhledem k polarizaci
dopadajícího zá°ení.
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Obr. 4.10: Pravd¥podobnost P rozptylu dopadajícího zá°ení v závislosti na rozpty-
lovém úhlu θ.

Pravd¥podobnost rozptylu v závislosti na rozptylovém úhlu

Druhou simulací je výpo£et pravd¥podobnosti rozptylu zá°ení do jednotlivých úhl·,
která je ur£ena vztahem

P (θs) =

∫ 2π

0
σdiff (θs, φ) sin θsdφ∫ 2π

0

∫ π
0
σdiff (θ, φ) sin θdθdφ

, (4.1)

kde σdiff je diferenciální ú£inný pr·°ez a θs zna£í rozptylový úhel. Podrobn¥j²í popis
výpo£tu je v [5]. Získané výsledky odpovídají výsledk·m uvedeným v práci [5] a jsou
na obrázku 4.10. Porovnáním obou gra�ckých výsledk· vidíme, ºe získané hodnoty
jsou tém¥° totoºné.

Pravd¥podobnost rozptylu není p°íli² závislá na velikosti elementárních bun¥k
∆x a je dána p°edev²ím geometrií samotného modelu krvinky. Protoºe výsledky
pro pravd¥podobnost rozptylu velmi dob°e korespondují s výsledky z [5], m·ºeme
tvrdit, ºe i výsledky získané prvními simulacemi na tomto modelu jsou správné. V¥t²í
rozdíly odpovídající rozptylovým úhl·m θs ≥ 80◦ pak, podle o£ekávání, vznikají v
d·sledku toho, ºe námi stanovená p°esnost p°esn¥ neodpovídá p°esnosti z práce [5].
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5 ZÁV�R

Cílem této bakalá°ské práce bylo seznámení s problematikou rozptylu sv¥tla na ºi-
vých bu¬kách a n¥kterými výpo£etními metodami a modely bun¥k, které se pro
°e²ení t¥chto problém· vyuºívají. Úvodem jsou shrnuty elementární poznatky teorie
rozptylu sv¥tla, obecný a matematický popis n¥kolika výpo£etních metod se zam¥-
°ením na metodu FDTD a metodu vyuºívající Mieovy teorie rozptylu a dva modely
bun¥£ných struktur, konkrétn¥ model sférické bu¬ky a £ervené krvinky.

Druhá £ást se zabývá vlastními simulacemi s vyuºitím programu Lumerical FDTD
solutions vyuºívajícím metodu FDTD a programu MatLab pro metodu Mieova roz-
ptylu. První model sférické bu¬ky v£etn¥ bun¥£ného jádra byl zvolen um¥le za ú£e-
lem stanovení relativní chyby metody FDTD, vzhledem k metod¥ Mieova rozptylu, v
závislosti na zm¥n¥ jendotlivých simula£ních parametr·. Cílem výpo£t· na druhém
modelu, kterým je £ervená krvinka, je porovnat výsledky výpo£t· spektra intenzity
rozptýleného zá°ení a pravd¥podobnosti rozptylu s totoºnými výpo£ty prezentova-
nými v práci [5].

Z výsledk· jsou pak stanoveny vhodné simula£ní parametry pro dosaºení p°ija-
telné rovnováhy mezi pot°ebným výpo£etním £asem, p°esností a stabilitou výpo£tu.
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Seznam pouºitých symbol·

~E...intenzita elektrického pole
~H...intenzita magnetického pole
~D...elektrická indukce
~B...magnetická indukce
σ...diferenciální ú£inný pr·°ez
~J ...hustota elektrického proudu
ρ...hustota elektrického náboje
ε...permitivita prost°edí
µ...permeabilita prost°edí

Seznam pouºitých zkratek

FDTD - Finite Di�erence Time Domain
FEM - Finite Element Method
TF/SF - Total Field/Scattered Field
NFFF - Near Field to Far Field Transformation
PML - Perfectly Matched Layers
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