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ABSTRAKT

Tato bakalarska prace se zabyva rigoréznimi simulacemi rozptylu svétla na zivych bun-
kach. Prvni ¢ast je vénovana avodu do dané problematiky a zakladnimu popisu Casto
vyuzivanych vypocetnich metod a model&i buné&&nych struktur. Experimentalni ¢ast se za-
byva simulacemi rozptylu svétla metodou koneénych diferenci v ¢asové oblasti (FDTD).
K simulacim jsou vyuzity modely dokonale sférické bunky a cervené krvinky. V pripadé
prvniho modelu je také posouzena presnost metody FDTD pomoci analytické metody
vyuzivajici Mieovu teorii rozptylu svétla.

KLICOVA SLOVA
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ABSTRACT

This bachelor thesis focuses on rigorous simulations of light scattering by living cells. The
first 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 finite difference time domain method
(FDTD). Models of spherical cell and red blood cell are used in these simulations. The
aim of the calculations for the first 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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UVOD

Vlastnosti bunék tykajici se rozptylu svétla hraji dulezitou roli v fadé aplikaci. V
oblasti mediciny mohou byt vyuzity k vyvoji metod pro diagnostiku krevnich a tka-
novych onemocnéni. Vyhodou takovych optickych metod pak je, Ze mohou umoznit
neinvazivni a relativné jednoduchy zpiisob pozorovani.

K vyvoji zminénych metod je ovsem potieba diikladné porozumét chovani svétla
pii prichodu zdravou a poskozenou bunkou a popsat vliv riznych morfologii a bi-
ochemickych vlastnosti buné¢k [1]. K rigoréznimu feSeni téchto problému je tieba
vyuzit softwarového modelovéni.

To v soucasnosti pritahuje stale vice pozornosti predevsim proto, ze se nesetké-
vame s problémem grafického zpracovani vysledkt, jako je tomu napiiklad u dnes
bézné pouzivanych metod (optickd koheren¢ni tomografie, konfokalni mikroskopie).
Vétsina téchto metod ma totiz maximalni mozné rozliSeni srovnatelné s velikosti
pozorovanych bunéénych struktur(10~! ym — 10° ym), co? ¢ini interpretaci vysledki
komplikovanou a ¢asto neefektivni [2]. Dalsi vyhodou poé¢itacovych simulaci je, Ze
poskytuji velikou volnost pii tvorbé pozadovanych rozptylovych struktur; obvykle
jsme omezeni pouze vykonem vypocetniho systému a cCasem, ktery jsme ochotni
jednotlivym vypocétum vénovat.

Dnes jiz existuje cela fada numerickych i analytickych metod pro tcely téchto
simulaci a stejné tak i fada programu, které tyto algoritmy vyuzivaji. Mezi nej-
pouzivan&jsi pat¥i metoda kone¢nych diferenci v ¢asové oblasti (finite-difference
time-domain, FDTD) [3] a metoda zaloZena na Mieové teorii rozptylu [4]. Casto
vyuzivanymi pocitacovymi programy, které jsou zalozeny na metodé FDTD, jsou
napiiklad Lumerical FD'TD solutions nebo MEEP, ale pro fadu algorimtu lze pouzit
i programy, jako jsou MatLab nebo Wolfram mathematica.

Predkladana bakalaiska prace je zaméiena na problematiku rozptylu svétla na
biologickych strukturach a ziskani vlastnich zkuSenosti s rigor6znimi simulacemi,
predevsim metodou FDTD.

Prace je rozdélena do dvou hlavnich ¢asti: reSer$ni studie problematiky pocitaco-
vych simulaci rozptylu svétla na bunkach a ¢asti experimentéalni. Prvni kapitola po-
skytuje stru¢ny uvod do teorie rozptylu elektromagnetického zareni. Kapitola druha
je vénovana zakladnimu popisu nejpouzivanéjsich numerickych metod pro tyto si-
mulace s dirazem na metodu FDTD a metodu vyuzivajici teorie Mieova rozptylu.
Ve tieti kapitole jsou popsany dva z casto vyuzivanych bunéénych modeli: model
sférické bunky a ¢ervené krvinka.

Experimentalni ¢ast obsahuje vysledky simulaci zminénych modeli. Prvnim je
dokonale sféricka buiika, véetné bunécéného jadra, s po ¢astech konstantnim rozloze-

nim indexu lomu. Pro tento model je porovnana relativni odchylka metody FDTD



od presnych vysledku zaloZzenych na Mieové teorii rozptylu pro rtizné parametry.
Druhym modelem je cervend krvinka a vysledky jsou porovnany s vypoc¢tem na

totozném modelu prezentovanym v praci [5).



1 ELASTICKY ROZPTYL ELEKTROMAGNETIC-
KEHO ZARENI

Rozptylem elektromagnetického zafeni se rozumi zména sméru a intenzity svétla

dopadajiciho na néjaky predmeét nebo ¢astici. K tomu dochézi jako dusledek opa-

kovaného a kombinovaného vlivu elementérnich optickych jevi, jako je odraz, lom

nebo difrakce.

Tkané a bunky muzeme rdmcové rozdélit na transparentni a netransparentni
predméty podle toho, do jaké miry rozptyluji zafeni. Mezi transparentni patii na-
priklad o¢ni cocka, mezi netransparentni fadime stény vnitinich organi, svalovinu
a krev [1].

Obecné rozlisujeme elasticky a neelasticky rozptyl. Pri elastickém rozptylu nedo-
chazi k preméné kinetické energie rozptylené ¢astice na jiny druh energie (excitace
elektronu z atomu, zména vnitini struktury atomu). Podobné lze rozlisit i rozptyl
elektromagnetickych viln, kdy slovem elastickym oznacujeme rozptyl svétla, pii némz
nedochazi ke zméné vlnové délky zareni. Tato podminka je splnéna napiiklad pro
Rayleighuv a Mieiiv rozptyl. V opa¢ném pripadé je vinova délka zafeni zavisla na
rozptylovém thlu. Typickymi pfiklady jsou Comptontv a Ramanuv jev.

O typu elastického rozptylu svétla na ¢astici rozhoduje velikostni parametr x

definovany vztahem:
r=—, (1.1)

kde r je polomér rozptylové ¢astice a A vlnova délka dopadajiciho zareni. Pokud je

x < 1, jedna se o Rayleighiiv rozptyl a pro intenzitu zafeni plati:

8rta?

1=l gy

(1 + cos0), (1.2)
kde I je intenzita dopadajictho svétla, o koeficient polarizovatelnosti (zavisi na \)
a 0 rozptylovy thel. Ze vztahu je patrné, ze k nejvétsimu rozptylu dochazi pro kratsi
vlnové délky (u viditelného spektra nastava maximum pro cca 380 nm). RozloZeni
celkové intenzity Rayleighova rozptylu na ¢astici o pruméru d = 0, 2\ miizeme vidét
na obrazku (a). V obrazku je rozptylova c¢astice umisténa ve stfedu souiadnico-
vého systému. Zareni dopadéa na c¢astici zleva ve sméru Sipky a velikost intenzity je
reprezentovana vzdalenosti (logaritmicky) od stfedu systému soufadnic.

Pokud bychom ovSem pozorovali rozlozeni intenzity pfi rozptylu na c¢astici, pro
kterou je x =~ 1, zjistime, Ze vztah jiz prestava platit. V tomto piipadé hovorime
o Mieové rozptylu [4] a zména rozloZzeni intenzity zafeni oproti prvnimu piipadu je

patrna z obrazki [L.1b) a [L.1](c).



Obr. 1.1: Zavislost rozlozeni celkové intenzity Rayleighova (a) a Mieova (b),(c) roz-
ptylu zafeni na rozptylovém tihlu 6 pro rizné praiméry d rozptylové ¢éastice. Intenzita

je vynesena v logaritmickém méfitku. Prevzato z |]§[|

Ve zbyvajicim ptipadé, x > 1, se jedna o geometricky rozptyl. Prichod svétla
takovou castici se uz dostatecné presné ridi zakony odrazu a lomu znamymi z geo-

metrické optiky, a proto se zpravidla v tomto pripadé o rozptylu svétla ani nehovofi.



2 VYPOCETNI METODY ROZPTYLU SVETLA

Tato kapitola je vénovana popisu nejcastéji pouzivanych numerickych i analytic-
kych metod pro vypocet rozptylu svétla v riznych prostiedich. Cilem je nejenom
kvantitativné popsat metody pouzité v experimentalni ¢asti prace, ale naznacit i
dalsi mozné cesty k feseni podobnych problémi. Velky diraz je kladen na metodu
FDTD a metodu vyuzivajici Mieovy teorie. Velmi stru¢né jsou zde nastinény metody

diskrétni dipolové aproximace, metoda konecnych prvkia a Rytovova aproximace.

2.1 FDTD

2.1.1 Uvod k metodsd FDTD

Pravdépodobné nejpouzivanéjsi metodou vypoctu je metoda konecnych diferenci
v c¢asové oblasti. Je povazovana za nejpriméjsi cestu k feSeni nejenom problémi
nanobiofotoniky, ale i k mnozstvi dalsich aplikaci vyzadujicich popis pruchodu svétla
prostfedim nebo strukturou |7] .

Metodu poprvé piedstavil K. S. Yee v roce 1966 [8]. Vétsi pozornost ovsem vzbu-
dila az po prvnim vyuZiti v po¢itacovych simulacich v roce 1975 [9]. I v sou¢asnosti
roste zajem o FDTD predevsim pro jeji koncepcéni jednoduchost a variabilitu.

Vychézi se z predpokladu, zZe pokud zname stav soustavy v néjakém cCase a mi-
zeme jej dostatecné presné popsat, pak miizeme s jistou pfesnosti i predpovédét, jak
se bude soustava vyvijet v budoucnosti. Zpravidla pozadujeme, aby byla vypocetni
oblast izolovana od svého okoli. Pti pouziti vhodnych okrajovych podminek se navic
daji ziskat hodnoty nékterych vektoru v pocateénim case. Vyuzitim téchto hodnot
pak mizeme piedpovédét vyvoj soustavy v dalsich c¢asovych krocich [7].

Simulace se samoziejmé nedaji provést s absolutni presnosti, ovsem FDTD nabizi
velmi jednoduché zpiisoby jak docilit pfijatelné rovnovihy mezi pfesnosti a vypo-

¢etnim casem.

2.1.2 Formulace metody

Metoda vychézi z diferencidlniho tvaru Maxwellovych rovnic

Vxi--28 (2.1)
ot
- - 0D -
A=2"147 (2.2)
V x BN + JF,
V-E =p, (2.3)



V-H=0, (2.4)
kde E a D jsou po tadé vektory intenzity a indukce elektrického pole, H a B vek-
tory intenzity a indukce magnetického pole, jH znad¢i plosnou hustotu proudu a p
objemovou hustotu elektrického naboje.

Abychom mohli uréit vektory pole, musime vyjit ze dvojice rovnic a ,
které davaji do souvislosti elektrické a magnetické pole. Aplikaci operatori rotace
muzeme tyto vztahy prepsat do Sestice vazanych rovnic pro jednotlivé slozky vektoru

EaHv kartézskych souradnicich.

aa% _ % (a;f _ 8£y . E) | (2.5)
agy _ % (aaE; B 3&%) 7 (2.9)
agz _ i (% _ 3(%) | (2.10)

kde € zna¢i permitivitu prostiedi, p permeabilitu prostfedi a o elektrickou vodi-
vost. Pro samotny vypocet metodou FDTD diskretizujeme Maxwellovy rovnice v
¢ase a prostoru. Je tedy potieba nahradit veskeré derivace z rovnic (2.5) az (2.10)

diferencemi. K tomuto uc¢elu ndm mohou poslouzit diference centralni

of _ fla+A/2)— flx—Af2) (2.11)
Ox A ’

dopredné

8_f oy f(x+A) —f(:L‘) (2'12)
Ox ’

nebo zpétné

(2.13)

ox

~
~

Y

A
of _ flx) = flz—A)
A



kde f znaci derivovanou funkci a A velikost diferen¢niho kroku. Pro prostorové i
Casové derivace se nejcastéji vyuziva nahrazeni centrilni diferenci, kterd hodnoty
potiebnych derivaci nejlépe aproximuje( [7], str. 79).

Resenim soustavy rovnic az s vyuzitim centréalnich diferenci, které na-
vrhl pravé Kane S. Yee v [8], dostaneme Sestici skalarnich rovnic, které ndm umozni
piimy vypocet jednotlivych slozek vektorii elektrické a magnetické intenzity. Na-
vic pro TeSeni téchto rovnic nam vzdy staci znat pouze hodnoty hledanych veli¢in

v predchozim c¢asovém kroku. Napiiklad pro slozky E,., H, potom feSeni vypada

nasledovné:
1 —o0At/2 At/2
E;L;rl‘k: oAl/2e Egijk—i_ —/ ‘ X
s 1+ oAt/2e o 1+ oAt/2e
n+1/2 n+1/2 n+1/2 n+1/2
« Hz,z‘,j+1/2,k - Hz,i,j—l/Q,k B Hy,i,j,k+1/2 - Hy,z‘,j,k—l/Q (2.14)
Ay Az ’ '

e (1 — At/Q#U) HV? ( At/ > «

whik T\ 1+ At/2uo ) TRk 1+ At/2uo

y (E;L,i,j,k:—i-l/Q — By ik _ EZigvi/on ~ EZi,j—l/M) 7 (2.15)
Az Ay

2.1.3 Simulaé¢ni sit a pozadavek stability

FDTD algoritmus fesi soustavu rovnic analogickych rovnicim a pro
vSechny slozky E, H. Vypocet se provadi v uzlovych bodech sité elementarnich
bunék (tzv. Yee-cell, obrazek a je opakovan v kazdém c¢asovém kroku simulace.

Aby byl splnén pozadavek stability vypoc¢tu, je potieba splnit tzv. Courrantovu

podminku [7] pro velikost ¢asového kroku

At < ! ,
AT T 1/ (BgP T 1B

(2.16)

kde v znaci fazovou rychlost Sifeni dopadajici elektromagnetické viny a Az, Ay, Az
jsou rozméry elementarni bunky simula¢ni sité.
V ptipadé vypoctu v nehomogennim prostiedi, se poté vyuziva metody nejhor-
$tho mozného pripadu
1

At = vm,m\/l/(A%nm)Q + 1/(Aymm)2 i 1/(Azmin)27 (217)

vvvvv

nejmensi mozné rozméry elementarni bunky Az, i, AYmin, AZmin. Ze vztahu (2.17))
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Obr. 2.1: Elementarni buiika simula¢ni sité metody FDTD, pfevzato z [2]

je ziejmé, 7e nejvhodnéjsi volbou tvaru elementarni buiiky je krychle, pro kterou se

(2.17) zredukuje na

Ax
At < ———. 2.18

2.1.4 TF/SF formulace

Nejpouzivanéjsim zpusobem jak zadat vypocetni oblast je formulace oznacovana
jako celkové pole/rozptylené pole (TF/SF - Total field/scattered field). Ta nam
umoziuje vytvorit zdroj rovinné svételné viny, ktery se nepotyka s béznymi obti-
zemi souvisejicimi s vyuzitim tzv. tvrdého zdroje (ma velmi malou vlnovou délku)
nebo okrajovymi podminkami [7]. Schématické znézornéni této formulace vypocetni
oblasti je na obrazku Pro jednotlivé ¢asti tohoto schématu plati:

Celkové pole je oblast, ve které monitorujeme dopadajici zafeni vcéetné toho, které

uz bylo rozptyleno strukturou umisténou uvnitt této oblasti.

Hranice TF/SF stanovuje specialni podminky na rozhrani, které separuji rozpty-

lené pole od celkového [7]. Na této hranici je také umistén zdroj rovinné vlny.



V' Hranice TF/SF

. Rozptylova astice

Celkové pole

Rozptylené pole

PML

Obr. 2.2: Schéma TF/SF formulace, pievzato z ||

Rozptylené pole je oblast, ve které monitorujeme pouze rozptylenou c¢ast elektro-
magnetického pole. Pro lepsi interpretaci vysledki se zde zpravidla uplatiiuje
algoritmus umoznujici transformaci ziskaného blizkého pole do dalekého pole
(tzv. near field-far field transformation, podrobnéji v [7], str. 366)

Dokonale pFizptisobené vrstvy (Perfectly matched layers) se nachézeji za okra-
jem simulované oblasti. Absorbuji zafeni, které jimi prochazim a zaroven se
prizptsobuji okolnimu prostiedi tak, aby se predeslo zpétnému odrazu do vy-
pocetniho okna, ktery by mohl znehodnotit vysledek vypoctu ( [7], str. 285)

2.1.5 Vyhody a nevyhody

Vyhody

e Koncept FDTD algoritmu je velmi jednoduchy a metoda samotna je velmi
piimocard a flexibilni, co se tyce geometrie modelované ¢astice.

e Metoda umozihuje definovat materiadl a vlastnosti struktury v kazdém bodé
simula¢ni sité, a je tedy pouzitelna i na nehomogenni, anizotropni a neobvykle
tvarované struktury.

e Diky tomu, Ze se jedna o itera¢ni metodu se uzivatel vyhne feSeni velkych
soustav linearnich rovnic, jako je tomu u jinych numerickych metod.

e FDTD vyuziva pfimo vektori magnetické a elektrické intenzity EaH , & nenf

tedy potfeba vysledky vypoctu na tyto vektory jakkoliv prevadét.



Nevyhody

e Hlavnim problémem metody je jeji vypocetni narocnost, pfedevSim pro vétsi
modelované struktury. Pro ty je ¢asto potieba, z duvodu tspory vypocetniho
¢asu, vyuzit paralelné hned nékolika pocitac¢i. Pocet numerickych operaci nut-
nych k feseni pomoci této metody roste piiblizné se ¢tvrtou mocninou veli-
kostniho parametru x.

e Dalsi nevyhodou je, Zze vypocet je nutné opakovat pro rizné natoceni ¢éstice
vzhledem k dopadajici viné. To déla metodu neefektivni pro simulace, kde se
vyskytuji nahodné orientované cCastice.

e Metoda ma také jisté omezeni volby parametrii (velikost elementéarni buiky,

velikost ¢asového kroku) zptisobené Courantovou podminkou.

2.2 Metoda Mieova rozptylu

2.2.1 Uvod k metodé Mieova rozptylu

Vypocet rozptylu vyuzitim Mieovy teorie je analytickd metoda, poprvé predstavena
v roce 1908 [10]. Metoda vyjadiuje Feseni Maxwellovych rovnic v podobé dil¢ich
sférickych vln, které vznikaji, vlivem rozptylu, na povrchu pozorované struktury.
Pro velikostni parametr této ¢astice by mélo platit, ze x =~ 1. Stejné jako samotny
materidl, i okolni prostiedi musi byt homogenni a izotropni.

G. Mie puvodné navrhl feSeni pouze pro rozptyl zafeni z viditelného spektra
vlnovych délek (cca 380-740 nm) na zlaté dokonale sférické nanocastici. Dnes se
metoda pouziva pro mnohem Sirs$i spektrum aplikaci a algoritmus byl mnohokrat
upravovan pro ucely simulaci na odlisné tvarovanych strukturach. Je oviem potieba
dodrzet sférickou symetrii ¢astice, a proto neni mozné upravit algoritmus pro vypocet
rozptylu na libovolné geometrii.

Nejpouzivanéjsim algoritmem je tiprava metody vyvinuta C. F. Bohrenem a D.
R. Huffmanem (1983, [|4]), umoziujici vypocet rozptylu na vicevrstvé kouli. Tento
model je, pro svoji jednoduchost, velmi ¢asto pouzivan pro stanoveni piesnosti a
vhodné volby parametri u numerickych metod, jakou jsou FDTD nebo diskrétni

dip6lova aproximace.

2.2.2 Vypocet rozptyleného pole

Pro vypocet pomoci metody Mieova rozptylu uvazujeme za zdroj rovinnou mo-

nochromatickou vlnu popsanou vektory

—

Ei(r,t) = Eyexp(ik - 7 — iwt), (2.19)

10



H;(r,t) = Hyexp(ik - 7 — iwt), (2.20)

kde k znadi vlnovy vektor w a tuhlovou frekvenci. Dale stanovime podminky na

rozhrani [11] mezi ¢astici (oblast 1) a médiem (oblast 2):

[Ey(r) — By(r)] x 7 = 0, (2.21)

[Hy(r) — Hy(r)] x i = 0, (2.22)

kde r oznac¢ujeme soutadnici bodu na povrchu rozptylové ¢astice a 7 jednotkovy
vektor normély k povrchu.

Dosazenim vztahi a do Maxwellovych rovnic a naslednou aplikaci
podminek na rozhrani a , miizeme, s vyuzitim linearity Maxwellovych
rovnic [11], odvodit vztahy, které nAm umozni piimy vypocet rozptyleného zafeni v

dalekém poli pro jednotlivé polarizac¢ni slozky pole

E”S _ €ikr Sg 53 EHz (223)
Ey —ikr | Sy Si| |Ew
a nepolarizované zareni
1
E = S(Ejs + BLs). (2.24)

Hodnoty S; az S4 jsou tzv. amplitudy rozptylu, které jsou zavislé na polarnich a
azimutalnich thlech 6 a ¢. V téchto amplitudach jsou obsazeny veskeré informace o
velikosti, tvaru a indexu lomu rozptylové struktury i okolniho prostifedi. V konkrét-
nim piipadé rozptylu svétla na homogenni kouli plati, ze S3 = Sy = 0 [11]. Hodnoty
S1 a Sy pak odpovidaji amplitudam rozptylu v kolmé a paralelni roviné vzhledem
k polarizaci dopadajictho zafeni. Schéma geometrie rozptylu svétla na ¢astici pro
dopadajici zafeni sifici se v kladném sméru osy z je na obrazku (2.3).

Pro vypocet pole, vyuzitim vztahu (2.23)), je tedy t¥eba stanovit rozptylové am-
plitudy. Pro rozptyl na homogenni kouli stac¢i urc¢it hodnoty S; a S,, které jsou dany

vztahy
i O |
. n+1
Z ) (AT (0) + by (6), (2.26)
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Obr. 2.3: Schéma geometrie rozptylu svétla a zobrazeni jednotlivych polariza¢nich
rovin a vektoru pole, pfevzato z [11]

kde 7, m, jsou funkce vyjadiujici ihlovou zavislost rozptyleného zafeni [11] a a,,, b,

jsou takzvané rozkladové koeficienty. Ty jsou urceny vztahy

L i (ma),(z) — (@)Y, (ma)

(2.27)

y _ Yn(ma)i, (@) — min (@), (ma)
" Ya(ma)G (x) — mGu(@)d, (ma)

kde m znaéi index lomu pozorované struktury, x velikostni parametr a v, (, jsou

(2.28)

sférické Besselovy funkce fadu n, jejichz interpretace je podrobnéji popséna v [11].
Préavé kvili pitomnosti Besselovych funkei vyssich fadia mize byt vypocet fad (2.25)
a (2.26) velmi obtizny. Proto je nutné vyuzit vhodny pocitacovy algoritmus.

2.2.3 Diferencialni Gi¢inny prirez a efektivita rozptylu

Diferencialni a¢inny prufez rozptylu o,..; charakterizuje pravdépodobnost rozptylu
zateni do jednotlivych sméri. Casto se Vyuziva i pro stanoveni intenzity rozptyleného

zateni, kterou lze odvodit ze vztahu

Enm 1

Oscatt = 51" - (2.29)
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kde S znac¢i amplitudu rozptylu v pfislusné polariza¢ni roviné. Z rovnice (2.29)) 1ze
pomoci (2.23) odvodit vztah pro p¥imy vypocet diferencidlniho ac¢inného prifezu
vyuzitim rozkladovych koeficienti a,, a b,

Cucatt = o S (20 + 1)((anf? + [baf2)]. (2.30)

n=1

o0

Pii vypoctu metodou Mieova rozptylu se ovSem cCastéji pracuje s tzv. efektivitou
Qscart- Ta ndm urcuje pravdépodobnost rozptylu (a¢inny priifez) na jednotku plochy

v roviné rozptylu. Uréime ji tedy snadno vztahem

O scatt
Qscatt - ) y (231)

kde a je polomér pozorované struktury.

2.2.4 Rozptyl na dvouvrstvé kouli

V tomto pfipadé uvazujeme kolem koule poloméru a soustfednou kulovou vrstvu
o poloméru b > a. Oblast uvnitt jadra koule oznacime 1, vné&jsi vrstvu 2 a okolni
prostiedi 3. Pro oblasti 1 a 3 zustavaji vSechny vySe uvedené vztahy i nadile v
platnosti. Pro oblast 2 je nutné pro vypocet stanovit nové rozkladové koeficienty.

K jejich vypoctu je potfeba nejdiive ur¢it nové podminky na rozhrani pro tuto
oblast. Ty jsou definovany vztahy

(EQ - El) X T = 0‘7‘2(17 (232)

(E, + E; — Ey) X 7= 0],—s. (2.33)

Pro vnéjsi vrstvu dale definujeme velikostni parametr y = kob a index lomu mso.

Rozkladové koeficienty a,, a b,, pro oblast 2, jsou pak popsany vztahy [11]

’

o — wn(y)[%(mzy) - AnX;L<m2y)] — math,, (Y)[Vn(may) — Anxn(may)] (2.34)
" Ca (W) [, (May) — AnX, (Mmay)] — mal, () [n(may) — Apxn(may)] ’
b — men(y)[w;(WQy) - AnX/n(mﬂ/)] - w;(y) [n(may) — Anxn(may)] (2.35)
T Gy (may) — Anxy (may)] — G (Y)[n(may) — Apxa(may)]
kde
Mg (maa) i, (max) — mayd, (o) hn (maz)
An = Mg X (M2 )y, (Ma ) — ma X, (M) (maz)’ (23

B mzwn(mw)z/);(mﬁ) — mlwn(mﬂ)w;(mw)

Stejny proces se da aplikovat na n-vrstvou kouli, kde bychom obdobné ziskali vzdy

CtyTi nové rozkladové koeficienty pro kazdou dalsi pfidanou vrstvu.
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2.2.5 Vyhody a nevyhody

Vyhody

e Metoda Mieova rozptylu je analytickd metoda, kterd poskytuje presné feseni
Maxwellovych rovnic.

e Pi pouziti vhodného pocitacového algoritmu [12] je metoda velmi nenaro¢na
nejenom na vypocetni vykon, ale i cas.

e V soucasnosti je k dispozici veliké mnozstvi algoritmt pro bézné pouzivané
vypocetni programy a programovaci jazyky (MatLab, Wolfram mathematica
nebo jazyk Fortran). Stejné tak je pomérné jednoduché napsat vlastni algorit-

mus v obdobnych programovacich prostiedich.

Nevyhody
e Nejvétsim problémem metody jsou omezeni, kterd nam klade pfi tvorbé geo-
metrie rozptylovych struktur.
e Dalsim omezujicim pozadavkem je, aby se jednotlivé kulové vrstvy sestavaly

z homogenniho a izotropniho prostiedi.

2.3 Dalsi metody

2.3.1 Metoda kone¢nych prvki

Metoda kone¢nych prvki (Finite element method, FEM) je zaloZena na prostorové
diskretizaci ve frekven¢ni oblasti. Zjistované parametry jsou, stejné jako u metody
FDTD, urcovany v uzlovych bodech diskretiza¢ni sité. Vypocet je mozné provést
napiiklad pomoci Helmholtzovy rovnice. Ta vyplyva z Maxwellovych rovnic a
(

FEM je, podobné jako FDTD, metoda koncep¢éné velmi jednoducha a piimaé.
Je také aplikovatelna i na slozité geometrie a nehomogenni struktury. V. FEM jsou
presnéji popsat hranici mezi prostfedimi. Nejvétsi nevyhodou metody je, podobné

jako u FDTD, naro¢nost na vypocetni vykon a cas.

2.3.2 Diskrétni dip6élova aproximace

Metoda diskrétni dipolové aproximace spoc¢iva v rozlozeni simula¢ni oblasti na sit bu-
nék dostateéné malych, aby mohly byt reprezentovany dipolovymi momenty. Kazdy
z téchto dil¢ich momenti poté odpovida soucinu polarizovatelnosti intenzity elek-
trického pole [14].
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Celkové pole je urceno vztahem

—

E(r;) = Einelrj) + ) Alrj, r)p(rs), (2.38)
Kt

kde A(r;,ry) je Greenova funkce nehomogenni vlnové rovnice [3] a p(ry) je dipolovy

moment. Vyraz A(r;, r)p(ry) reprezentuje elektrické pole v bodé r; vytvorené dipo-

lem v bodé r,. Celkova intenzita je pak dana superpozici vnitiniho pole struktury

a dopadajiciho pole. K teSeni rovnice se zpravidla pouziva metoda nejvétsiho

spadu. Podrobny popis metody je v ( |3], [14])

2.3.3 Rytovova aproximace

Rytovova aproximace je metodou ¢asto vyuzivanou v tomografii pro feSeni inverzniho
problému, tj. pro urceni permitivity a vodivosti struktury na zakladé zméieného
rozptyleného zareni.

Pro pfimy vypocet uvazujeme objekt s indexem lomu ny v médiu s indexem lomu

ni. Dopadajici vinu (ve sméru +z) definujeme
Eine(2) = 2Eq exp(ikz). (2.39)

Aproximace predpokladé, ze prichod viny strukturou zptsobi zménu jeji faze, avsak
amplituda a polarizace ziistanou nezménény. V roviné z = z; za rozptylovou struk-

turou je pak elektrické pole dano vztahem
E(:z:, y, z1) = & Egethonzzit(m—n2)d@y)] (2.40)

kde d(x,y) je vzdalenost, kterou vlna urazi pfi priichodu strukturou. S vyuzitim
transformace z blizkého do dalekého pole [7] muzeme zapsat intenzitu v dalekém

poli
F(0,0) = Z—E ™17 X // — 7 x @)(ekolmmm)d@y) 1y _ exp(ikir)drdy.
(2.41)

Pro metodu Rytovovy aproximace vzdy uvazujeme neabsorbujici prostiedi. I pres

toto omezeni je metoda velmi jednoducha a, pro jednoduééi vypoéty, je tedy dobrou

v s

popis metody je k dispozici v [15].
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3 NEJPOUZIVANEJSI BUNECNE MODELY

Mira rozptylu svétla strukturou zavisi predevsim na rozlozeni indext lomu v daném
prostiedi. Pro ucely simulaci rozptylu svétla se proto bunky definuji jako spojité
oblasti popsané indexem lomu a vlastni geometrii [16].

Pokud neuvazujeme vnitini struktury (jadro a dal$i organely), buiika samotna
je zdrojem rozptylu svétla predevsim pod malymi dhly, protoze rozdil indext lomu
mezi buiikou a okolnim prost¥edim je zpravidla velmi nevyrazny (napiiklad pro sfe-
ricky model buiiky se bézné uvadi An ~ 0.02 — 0.04, [16]). Pozorovani buiiky bez
vnitinich struktur mize byt uzite¢né napiiklad pro priatokovou cytometrii, ktera
slouzi k separaci bunék podle predem stanovenych kritérii [16]. Pro ucely diagnos-
tiky onemocnéni takto jednoduchy model nestac¢i. Buiika je vzdy obklopena dalsimi
buiikami s velmi podobnymi vlastnostmi a nejvyraznéjsi rozdil v jejich struktute
vychazi praveé z rozdili v jejich vnitini stavbé.

Pozadavkem pro ucely vétsSiny vypocetnich metod zpravidla je, aby prostiedi
obklopujici buiiky bylo homogenni, izotropni a neabsorbujici zateni [17]. U bunék
se vétSinou neuvazuje absorpce zareni v zadné z vnitinich struktur a bunka sa-
motna se modeluje jako dielektrikum. Bézné uvadéné hodnoty indexi lomu pro
okolni prostiedi (plasmu) jsou n,, = 1.35 — 1.36, pro cytoplasmu (bunéény obal)
potom n. = 1.36 — 1.38 [16], [18].

3.1 Sféricky model

Sféricky model se, pro svoji jednoduchost, vyuziva zpravidla pro orienta¢ni vypo-
¢ty, porovnéani jednotlivych metod ¢ uréeni vhodnych simula¢nich parametra |16].
Bunku zde ptedstavuje koule definovand homogenné rozlozenym indexem lomu a
polomérem.

Pridanim dalsich vnit¥nich struktur buiiky, jako je bunééné jadro nebo jiné typy
organel (mitochondrie, melanin, lysozomy) se poté vytvaii modely, které strukturou
aproximuji eukaryotické buiiky. Na téchto modelech se pak zjistuje vliv jednotlivych
¢asti buiiky na pruchod svétla ¢i jeho citlivost na zménu parametri. Priklad modelu
sférické buiikky s organelami tvaru elipsoidu je na obréazku [3.1]

3.1.1 Jadro

vvvvvv

zpravidla o nejvétsi organelu, kterd vyrazné ptispiva k rozptylu svétla do malych dhla
[16]. Vyznamnou roli hraje predevsim pro diagnostiku karcinogennich onemocnéni,

kterd se nejvice projevuji pravé na velikosti a indexu lomu bunécéného jadra. K
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Obr. 3.1: Schéma modelu sférické buiiky s organely, prevzato z |19]

vyraznym zméndm dochazi i u tvaru a textury jadra, coz je predevsim zpisobeno
velmi rychlym délenim rakovinnych bunék [16].

Tvar bunééného jadra se nejcastéji aproximuje kouli ¢i elipsoidem a pro jedno-
duchost se vklada doprostied bunécné struktury. Velikost a index lomu se u kazdé
buiiky velmi ligi, zpravidla se ovSem uvadi, ze jadro zapliuje priblizné 5—10% objemu

buiiky [18]. Pro index lomu se uvazuji hodnoty v rozsahu n; ~ 1.38 — 1.41 [16], [18].

3.1.2 Dalsi organely

Za dalsi vyrazné rozptylové struktury se povazuji organely, které maji velikost mensi
nebo srovnatelnou s vlnovou délkou dopadajiciho zafeni, a mohly by tedy byt zdro-
jem vyrazného zpétného rozptylu. Mezi takové se fadi mitochondrie (typicky pramér
je dp, = 0.5 um — 1.5 ym), lysozomy (d; = 0.5 um) a peroxizomy (d, = 0.5 um), je-
jichz indexy lomu se zpravidla uvadi pfiblizné n, ~ 1.38 — 1.41 |16, |18].

Casto modelovanou organelou je i melanin, ktery je vyznamnym absorbentem
zéfeni ve vnitini struktufe bunky. Pro svoji velikost (d,, = 0.5um — 1.5um) a
vyrazny index lomu (n, =~ 1.70) se ale v simulacich uvazuje jako neabsorbujici,

rozptylova struktura [16].

Tvary vétsiny organel se aproximuji pravidelnym elipsoidem. V uvedeném roz-
sahu parametri se poté, zpravidla ndhodnou distribuci, rozdéli do objemu modelo-

vané bunky.
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Obr. 3.2: Prifez a 3D model ¢ervené krvinky, pievzato z [20|

3.2 Cervena krvinka

Rozptyl svétla v krvi je primarné dan piitomnosti ¢ervenych krvinek. Velikost kr-
vinek je pfiblizné 5-10 krat vétsi nez vlnova délka svétla ve viditelném spektru a
kontrast indexu lomu s okolnim prostfedim neni ptilis vyrazny. Pro vinovou délku
ve vakuu (630 nm) je bézna hodnota indexu lomu n = 1.40 [20]. Jedna krvinka tedy
nijak vyrazné nerozptyluje svétlo do vétsich uhla.

Pro diagnostiku krevnich onemocnéni je potieba uvazovat veliké mnozstvi téchto
bunék, s pfihlédnutim k jejich orientaci a tvaru. Takové simulace jsou ovsem vypo-
cetné extrémné narocné. Proto se ¢asto provadéji vypocCty pouze pro vzajemnou
orientaci a polohu dvou ¢ervenych krvinek [21], nebo pro deformaci zpiisobenou
krevnim tlakem [22].

Tvar ¢ervené krvinky se nejéastéji popisuje analytickou funkei [5,[21H23]

T 2 T 2 x4
z)=4/1——= |[Co+Co| 5 | +Cu| = : 3.1
y(z) Ro {0 2(R0) 4(R0)] (3.1)
kde Cy, Cy, Cy jsou konstanty zahrnujici rozméry modelu a Ry je polomér krvinky.
Podrobnéjsi popis této geometrie je uveden v [23]. Funkce odpovida tvaru sférického
bikonkavniho disku, jehoz prifez a 3D model jsou na obrazku Pro vétsinu simu-

laci se ¢ervend krvinka modeluje pouze touto funkei a nejsou uvazovany zadné dalsi

vnitini struktury bunky.
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4 SIMULACE ROZPTYLU SVETLA NA BUNKACH

Tato kapitola obsahuje konkrétni ptiklady vypocti na dvou bunécénych modelech.
Hlavni cile téchto simulaci jsou
e Posoudit presnost metody FDTD vzhledem k analytické metodé Mieova roz-
ptylu
e Sledovat citlivost této relativni chyby a obecné rozptylu svétla na zménu si-
mulac¢nich parametri daného modelu.
e Pro model ¢ervené krvinky porovnat vypocet s vysledky prezentovanymi v
praci [5]
Véskeré vypocty metodou FDTD jsou provadény ve tifech dimenzich prostiednictvim
programu Lumerical FDTD solutions. Pro vypocet Mieovym rozptylem byl pouzit
algoritmus pro program MatLab, ktery navrhl Ch. Matzler (2002, [12]).
Doba, po kterou se pocita vyvoj pole metodou FDTD je pro vSechny vypocty

stanovena na t = 500 fs a velikost ¢asového kroku je At = 0,5 fs.

4.1 Model sférické buiky s jAdrem

Geometrie modelu a volba simula¢nich parametri

Prvnim modelem je dokonale sférickd bunka obsahujici bunécné jadro. Pro vypocty
je pouzita formulace simulaéni oblasti TF/SF, ktera byla vysvétlena v m
Geometrie, kterd je exportovana z grafického prostiedi programu Lumerical je
na obrazku Index 1 zde pfislusi bunécnému jadru, 2 vnéjsimu obalu buiky
(cytoplasmé) a 3 okolnimu prostfedi. Zluté ¢ary oznacuji hranice, na kterych moni-
torujeme celkové (vnitini) a rozptylené (vnéjsi) pole. Mezi nimi je hranice TF/SF,
na které je umistén i zdroj rovinné monochromatické viny. Zareni se siti kladném
sméru osy y. Rovina polarizace dopadajiciho zaieni lezi v roviné obrazku. L, je délka
hrany simulované oblasti, kterd méa krychlovy tvar a je ohrani¢ena PML.
Odpovidajici hodnoty indext lomu jsou n; = 1.39, ny = 1.37, nz = 1.35. Ostatni
parametry se pro ruzné vypocty lisi a jejich hodnoty jsou vzdy uvedeny u jednotli-

vych vysledkaii.

Konvergence metody Mieova rozptylu

Abychom metodou Mieova rozptylu dosahli absolutni pfesnosti pfi vypoc¢tu intenzity
rozptyleného zafeni, musime soucet v rovnici (2.30)) provést pro N — oo. To v praxi
neni mozné, ovsem pro dostate¢né velky pocet prvki souc¢tu fady se bude hodnota
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PML

Obr. 4.1: Geometrie sférického modelu buiiky a simula¢ni oblasti.

intenzity rozptyleného pole velmi blizit skutecnosti. Proto je tfeba stanovit takové
N, pro které se hodnota intenzity Mieova rozptylu bude ménit jen velmi mélo.

Vysledky vypoc¢tu pro hodnoty intenzity rozptyleného zatfeni pod rozptylovym
uhlem 6, = 90° jsou v grafu na obrazku Vypocet je proveden pro tii velikosti
bunééného modelu o prumeérech d = 4 ym, 5 pum a 6 yum. Prumér bunééného jadra
odpovida vzdy jedné pétiné pruméru vnéjsitho obalu bunky a pro dopadajici rovinou
vlnu byla zvolena vlnova délka A = 1 ym. Pro lepsi grafickou interpretaci vysledku
byly vSechny ziskané hodnoty intenzity, pro kazdou velikost, normovany k jedné.
Z obrazku je patrné, ze pro N ~ 1,9 - 10* se hodnota intenzity rozptyleného
zatfeni jiz méni jen velmi nepatrné. Zarovei s rostoucim velikostnim parametrem x
konverguje fada k pozadované hodnoté pomaleji.

Pro tcely vSech dalSich vypocti jsou hodnoty intenzity Mieova rozptylu spocteny
pro N = 2-10* Vzhledem k témto hodnotam jsou pak posuzovany viechny relativni
chyby metody FDTD.

Zavislost relativni chyby intenzity rozptylu na hustoté a veli-

kosti simulac¢ni sité

Piesnost metody FDTD je nejvice ovlivnéna podilem A/Az. S rostouci pfesnosti

ovSem vyrazné rostou i naroky na vypocetni ¢as, ktery je linearné zavisly na souc¢inu
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Obr. 4.2: Zavislost intenzity |E|? rozptyleného zé¥eni stanovené metodou Mieova
rozptylu na po¢tu prvka N v sou¢tu fady (2.30) pro tii primeéry d buiky.

poctu casovych krokl a poctu elementarnich bunék oblasti.

Vypocet zavislosti relativni chyby |AE/E| intenzity rozptylu F v dalekém poli
na poméru A\/Azx je proveden pro buitku o priméru d = 5 pm (jadro ma d; = 1 um)
a vlnovou délku A = 1 um. Vysledky simulace jsou na obrazku [4.3

Relativni chyba je zde, i pro vSechny dalsi vypocty, pocitana jako prumérné
hodnota relativnich chyb v rozmezi rozptylového thlu od 0° do 140°. Pro vyssi thly
se mnohem vyrazné&ji projevuje skute¢nost, ze okrajové podminky (PML) nemohou
absorbovat zareni celé, a jeho ¢ast se tedy odrazi zpét do oblasti. To by, vzhledem
ke skutecnosti, ze v metodé Mieova rozptylu tento problém nevzniki, do vypoctu
vneslo velmi vyznamnou chybu.

7. obrazku je patrné, ze relativni chyba metody FDTD, podle ocekévani,
klesé s rostouci hodnotou poméru A\/A. Pfijatelnou chybu (AE/E < 5%) dostavame
piiblizné pro hodnotu A/A = 50. Z divodu potfeby najit rovnovahu mezi presnosti
a vypocetnim casem byla pro ucely vSech dalich simulaci zvolena pravé hodnota
A/A = 50, které odpovida spoctend relativni chyba ||DeltaE/E| = 1,773 - 1072

Dalsim parametrem, ktery muze ovlivnit pfesnost vypoctu je velikost samotné
simulac¢ni oblasti L,, ktera zaroven urcuje i polohu okrajovych podminek PML. Pted-
stava spociva v tom, ze pii zméné vzdalenosti této hranice od rozptylové struktury
dojde ke zméné polohy dopadu rozptylené vlny na hranici PML. V disledku toho
by, v piipadé ¢astec¢ného odrazu zareni, mohlo dochazet k mirné zméné rozlozeni
intenzity rozptyleného zareni. D4 se tedy predpokladat, Ze vliv tohoto parametru

na relativni chybu vypoctu se bude jevit spiSe ndhodny. Tomuto piedpokladu odpo-

23



160 .

140/ .

120+ .

|AE/E| [%]
[00]
e

20+ .

1 1 | L . L
qO 20 30 40 50 60 70 80 90 100
Afdx

Obr. 4.3: Zavislost relativni chyby |AE/E| metody FDTD k metodé Mieova rozptylu

na poméru A\/Ax.
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Obr. 4.4: Zavislost relativni chyby |[AE/E| metody FDTD na zméné délky hrany
simula¢ni oblasti L,. |AE/E|, je prumér relativnich chyb ve vSech rozptylovych
thlech. |AE/E|s, |AE/E|450 a |AE/E|gpe jsou relativni chyby odpovidajici po fadé
rozptylovym dhlim 6 = 5°, § = 45° a § = 90°.
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vidaji i vysledky vypoctu, které jsou na obrazku Zde je pro nazornost uvedena
nejen prumérnd chyba, ale i jeji hodnoty v nékolika mistech rozptylového spektra.
Konkrétné pro thly 5°,45° a 90°.

Ve vSech dalsich simulacich je pouzita velikost L, = 8 um, pro kterou byla, v

tomto konkrétnim pifpadé, spo¢tena nejnizsi relativni chyba AE/FE = 1.773 x 1072,

Zavislost relativni chyby intenzity rozptylu na velikosti bunky

a roviné polarizace

Cilem dalsich simulaci je nazorné ukazat, jak se spektrum intenzity rozptylu v da-
lekém poli méni se zménou velikosti samotné bunky, a tedy i parametru velikosti
x. Dale posoudit presnost metody FDTD pii této zméné. Obé simulace jsou pak
provedeny dvakrat pro roviny kolmou a paralelni vzhledem k rovinné polarizace
dopadajiciho zéarenti.

Vs8echny vypocty jsou provedeny s konstantni vinovou délkou A = 1 ym a para-
metry stanovenymi v pfedchozich simulacich na tomto modelu. Velikost bunéc¢ného
jadra je pro odpovidajici velikosti buiiky vzdy d; = d/5. Spektra normalizovanych
intenzit rozptyleného zafeni v dalekém poli metodou FDTD a metodou Mieova roz-
ptylu jsou na obrazcich (pro buiiku o priméru d = 4 pum) a (d = 4 pum).
Obrézky slouzi pro nazornou ukézku zavislosti spektra intenzity na zméné velikosti
rozptylové struktury. Zaroven je zde také mozné pozorovat vyse zminéné vyraznéjsi
chyby v oblasti vétsich dhla.

Zavislost relativni chyby pfi téchto simulacich je, pro obé polariza¢ni roviny na
obrazku

7 obrazku vidime, Ze pro rovinou kolmou vzhledem k polarizaci zaieni dosta-
vame piiblizné linedrni narist relativni chyby pfi rostouci velikosti bunky. Drobné
odchylky od linearni zavislosti, lze pfisoudit skutecnosti, Ze p¥i zméné velikosti buiky
doslo i ke zméné vzdéalenosti mezi povrchem buiiky a hranici simula¢ni oblasti. To
nam do vypo¢tu vnasi podobnou chybu jako v [4.4]

V roviné paralelni polarizace ovSem dostdvame velmi nekonzistentni vysledky.
Zdanlivé ndhodnou tendenci této chyby zptisobuje pravdépodobné stejny jev, jako
v piipadé polarizace kolmé, v kombinaci s vétsi chybou v oblasti spektra mezi roz-

ptylovymi thly priblizné 80° a 100°.

Zavislost relativni chyby diferencialniho tc¢inného prifezu na

vinové délce

Posledni ze simulaci pro tento model se vénuje zavislosti diferenciadlntho t¢inného

prufezu na vlnové délce dopadajiciho zafeni pro obé vypocetni metody. Tento vy-
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Obr. 4.5: Spektrum normované intenzity |E|? rozptyleného zafeni metodami FDTD
a Mieova rozptylu pro buiku d = 4 um v roviné kolmé (nahofe) a paralelni(dole)

vzhledem k polarizaci dopadajiciho zafeni.
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Obr. 4.6: Spektrum normované intenzity |E|? rozptyleného zareni metodami FDTD
a Mieova rozptylu pro buinku d = 6 um v roviné kolmé (nahoie) a paralelni(dole)

vzhledem k polarizaci dopadajictho zareni.
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Obr. 4.7: Zavislost relativni chyby |AE/E| intenzity rozptyleného zafeni na praméru
d rozptylové struktury.

pocet byl zvolen pro ovéfeni zavislosti relativni chyby intenzity na zméné velikosti
bunky z obrazku Zavislost relativni chyby by pro obé tyto simulace méla byt
stejnd, protoze polomér bunky i vilnova délka dopadajiciho zareni jsou ameérné veli-
kostnimu parametru . g je navic imérny druhé mocniné intenzity rozptyleného
zafeni, ovSem nezavisi na roviné polarizace svétla.

Vypocet byl tentokrat proveden pro konstantni velikost buiiky (d = 5 um). Vy-
sledky jsou na obrazku 7 obrazku je patrné, ze vysledky ziskané obéma meto-
dami se k sobé& piiblizuji (relativni chyba klesa) s rostouci vinovou délkou, a tedy
klesajicim x. Tato tendence ptiblizné odpovida simulacim v pfedchozi ¢asti pro ro-
vinu kolmé polarizace, a lze tedy predpokladat, ze vysledky ziskané pro paralelni
polarizaci zahrnuji ndhodnou chybu vychazejici pravé ze zminéné oblasti spektra

rozptylové intenzity.

4.2 Model cervené krvinky

Geometrie modelu a volba simula¢nich parametra

Druhou simulovanou bunikou je ¢ervena krvinka. Geometrie modelu je ddna funkci
(B.1), kde Ry = 3.91pum, Cy = 0.81pum, Cy = 7.83um a Cy = —4.91 pm. Tyto
hodnoty odpovidaji rozmérim a = 2.55 um a b = 7.76 um podle obrazku [3.2(a) a
celkovy objem modelu je V' = 94 ym. Hodnoty indext lomu jsou n; = 1.406 pro
ervenou krvinku a ny = 1.345 pro okolni prostfedi. 3D model (obrazek [3.2(b)) je
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Obr. 4.8: Zavislost diferencidlniho c¢inného prifezu o,..; na vlnové délce A dopada-

jictho zareni.

vytvofen rotaci funkce kolem osy z.

Pro vSechny vypocty je opét pouZita formulace vypocetni oblasti TF /SF. Zdro-
jem zareni je monochromaticka, linearné polarizovana rovinna vlna o vlnové délce
(A = 632.8 nm) sifici se v kladném sméru osy z podle obrazku Vliv absorpce

zéfeni je pro danou vlnovou délku nevyrazny, a proto je zanedban [5].

Spektrum intenzity rozptyleného zareni

Cilem prvni simulace je vypocitat spektrum intenzity rozptyleného zafeni pro rovinu
kolmou a paralelni vzhledem k polarizaci dopadajiciho zareni a vysledky porovnat s
totoznou simulaci uvedenou v praci [5]. Vypocty byly provedeny pro rovinu kolmou a
paralelni vzhledem k polarizaci dopadajiciho zafeni a pro lepsi grafickou interpretaci
jsou hodnoty intenzity rozptyleného zareni normalizovany k jedné. Ziskané vysledky
jsou na obréazku [4.9]

Porovnanim s odpovidajicimi grafickymi vysledky prezentovanymi v praci
[5] zjistime, ze vysledky spolu dobie koresponduji pro hodnoty rozptylového tihlu
priblizné 0 < 80°. Pro vétsi rozptylové dhly se spektrum jiz vyrazné zméni i s malou
zménou hustoty simulacéni sité.

V [5] je stanovena adaptivni velikost elementarnich bunék simulaéni sité v roz-
mezi Az = A/10 — A\/20. Protoze neznadme piesnou hodnotu Az pro jednotlivé
simulace, jsou vypoc¢ty provedeny pro horni hranici presnosti v rozmezi stanoveném
v [5], tedy pro Az = X\/20. Vysledky jsou zobrazeny v grafech na obrazku [4.9].
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Obr. 4.9: Spektrum normalizované intenzity | F| rozptyleného zafeni metodou FDTD
pro ¢ervenou krvinku v roviné kolmé (nahote) a paralelni(dole) vzhledem k polarizaci

dopadajiciho zafeni.
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Obr. 4.10: Pravdépodobnost P rozptylu dopadajiciho zareni v zavislosti na rozpty-

lovém uhlu 6.

Pravdépodobnost rozptylu v zavislosti na rozptylovém tihlu

Druhou simulaci je vypocet pravdépodobnosti rozptylu zareni do jednotlivych thlu,

kterad je urcena vztahem

fo27r aaif£(0s, @) sin Osde
o27r Jo oaiss (0, ¢) sin 0dodeo’

kde 045 je diferencidlni a¢inny prirez a 05 znaci rozptylovy thel. Podrobnéjsi popis

P(6,) = (4.1)

vypoctu je v [5]. Ziskané vysledky odpovidaji vysledkiim uvedenym v praci [5] a jsou
na obrazku [£.10] Porovnanim obou grafickych vysledki vidime, Ze ziskané hodnoty
jsou témeér totozné.

Pravdépodobnost rozptylu neni piili§ zavisla4 na velikosti elementarnich bunék
Az a je dédna predevSim geometrii samotného modelu krvinky. Protoze vysledky
pro pravdépodobnost rozptylu velmi dobfe koresponduji s vysledky z [5|, muzeme
tvrdit, ze i vysledky ziskané prvnimi simulacemi na tomto modelu jsou spravné. Vétsi
rozdily odpovidajici rozptylovym thlum 6, > 80° pak, podle o¢ekavani, vznikaji v

dusledku toho, Ze nami stanovené piesnost piesné neodpovida presnosti z prace [5].
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5 ZAVER

Cilem této bakalaiské prace bylo seznameni s problematikou rozptylu svétla na zi-
vych bunkich a nékterymi vypocetnimi metodami a modely bunék, které se pro
feSeni téchto problémi vyuzivaji. Uvodem jsou shrnuty elementarni poznatky teorie
rozptylu svétla, obecny a matematicky popis nékolika vypocetnich metod se zamé-
fenim na metodu FDTD a metodu vyuzivajici Mieovy teorie rozptylu a dva modely
bunéénych struktur, konkrétné model sférické bunky a ¢ervené krvinky.

Druha ¢ast se zabyva vlastnimi simulacemi s vyuzitim programu Lumerical FDTD
solutions vyuzivajicim metodu FDTD a programu MatLab pro metodu Mieova roz-
ptylu. Prvni model sférické buiiky véetné bunécéného jadra byl zvolen uméle za tuce-
lem stanoveni relativni chyby metody FDTD, vzhledem k metodé Mieova rozptylu, v
zévislosti na zméné jendotlivych simula¢nich parametru. Cilem vypocti na druhém
modelu, kterym je cervend krvinka, je porovnat vysledky vypocta spektra intenzity
rozptyleného zareni a pravdépodobnosti rozptylu s totoznymi vypocty prezentova-
nymi v praci [5].

7 vysledki jsou pak stanoveny vhodné simula¢ni parametry pro dosazeni ptija-

telné rovnovahy mezi potfebnym vypocetnim ¢asem, presnosti a stabilitou vypoctu.
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Seznam pouzitych symboli

..intenzita elektrického pole
..intenzita magnetického pole

..elektrickd indukce

SRR

..magnetickd indukce
o...diferencidlni G¢inny prifez
J...hustota elektrického proudu
p...hustota elektrického naboje
€...permitivita prostiedi

...permeabilita prostiedi

Seznam pouzitych zkratek

FDTD - Finite Difference 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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