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RESUMO

A plasmonica moderna ganhou um interesse renovado na tltima década com o advento da sintese
do grafeno em 2004 e, consequentemente, o surgimento de novos materiais bidimensionais
nos anos seguintes, surgindo como uma ferramenta vidvel para manipulacdo da luz com a
matéria e possuindo uma série de propriedades atraentes para novas aplicagdes tecnoldgias.
Muitas das possiveis aplicagdes da plasmdnica em grafeno se deve ao fato de que este quando
dopado suporta pldasmons-poléritons de superficie (SPP, ondas eletromagnéticas evanescentes
acopladas as oscilacdes do plasma de elétrons livres, propagando-se ao longo da superficie de
um condutor). Os SPPs ndo podem ser excitados por incidéncia de luz direta em um sistema
homogéneo devido ao fato de que o momento de um poldariton de superficie € muito maior
do que o da luz incidente com a mesma frequéncia. Outro material lamelar que tem chamado
bastante atencdo da comunidade cientifica, em virtude de suas propriedades anisotrépicas e
por ser um semicondutor com gap de energia ajustavel com relacdo ao nimero de camadas
ou aplicacao de campo elétrico externo, € o fosforeno. Como consequéncia da estrutura de
bandas anisotrdpica, o que leva a uma forte dependéncia angular na absorc¢ao de luz incidente,
mostrou-se que a dispersao dos pladsmons no fosforeno apresenta comportamentos diferentes
dependentes da direcao cristalografica. Alguns dos mecanismos para se promover a excitagao dos
SPPs se baseiam no uso de redes de difracdo de Bragg ou na ondulagdo periddica da superficie
do condutor. De forma similar, em grafeno, estudos recentes investigaram o espalhamento de
radiacdo eletromagnética por padrdes com grades metélicas no topo do grafeno como alternativa
para excitar o SPP. Em adi¢@o, recentemente foi demonstrado que a modulagdo da condutividade
Optica dd origem a um acoplamento da radiag¢do eletromagnética de forma eficiente para SPPs
em grafeno sem a necessidade de uma grade. Dentro deste contexto, no presente trabalho
investigaremos o espalhamento da radiacdo eletromagnética incidindo sobre uma folha de
um sistema bidimensional com condutividade modulada periodicamente e depositado em um
substrato dielétrico. Analisaremos o acoplamento da radiagdo com os SPPs na forma de ondas de
superficie do tipo Bloch para o caso especifico de uma grade periddica de nanofitas de grafeno e
de fosforeno, resolvendo o problema de espalhamento e calculando a transmitancia, refletancia e

absorbancia de ondas planas que incidem sobre o sistema.

Palavras-chave: plasmonica; plasmons-polaritons de superficie; grafeno; fosforeno; nanofitas.



ABSTRACT

The modern plasmonics has gained renewed interest in the last decade with the advent of
graphene synthesis in 2004 and, consequently, the emergence of new two-dimensional mate-
rials in the following years. It has become a viable tool for manipulating light with matter,
possessing a range of attractive properties for new technological applications. Many potential
applications of plasmonics in graphene are attributed to the fact that when doped, it supports
surface plasmon-polaritons (SPPs)—electromagnetic waves coupled to the oscillations of free
electrons plasma—propagating along the surface of a conductor. SPPs cannot be excited by
direct light incidence in a homogeneous system due to the surface polariton’s momentum being
much larger than that of incident light at the same frequency. Another lamellar material that has
drawn considerable attention from the scientific community, due to its anisotropic properties
and being a semiconductor with an adjustable energy gap concerning the number of layers or
application of an external electric field, is phosphorene. As a consequence of its anisotropic
band structure, leading to a strong angular dependence on incident light absorption, it has been
shown that the dispersion of plasmons in phosphorene exhibits direction-dependent behaviors.
Some mechanisms for promoting SPP excitation involve the use of Bragg diffraction gratings or
periodic surface ripple on the conductor. Similarly, in graphene, recent studies have investigated
electromagnetic radiation scattering by metallic grating patterns on top of graphene as an alter-
native method to excite SPP. Additionally, it has recently been demonstrated that modulating
optical conductivity efficiently leads to electromagnetic radiation coupling with SPPs in graphene
without the need for a grating. In this context, the present work investigates the scattering of
electromagnetic radiation incident on a two-dimensional system with periodically modulated
conductivity deposited on a dielectric substrate. We analyze the radiation coupling with SPPs in
the form of Bloch surface waves for the specific case of a periodic array of graphene nanoribbons
and phosphorene, solving the scattering problem and calculating the transmittance, reflectance,

and absorbance of plane waves incident on the system.

Keywords: plasmonics; surface plasmon-polaritons; graphene; phosphorene; nanoribbons.



Figura 1

Figura 2

Figura 3

Figura 4

Figura 5

Figura 6

Figura 7

Figura 8

LISTA DE FIGURAS

— Representagdo da estrutura fisica dos tipos de plasmons de superficie. (A
esquerda) Plasmon localizado ou acoplamento de Localized Surface Plasmons
(LSP)’s. (A direita) Acoplamento de pldasmons-poléritons de superficie em
um metal. O acoplamento onda-elétron resulta em uma onda confinada na
interface . . . . . . L.

— Tlustragdo do (a) d&tomo isolado, e da (b) configura¢do de um metal hipotético
para explicar o modelo de Drude. Os elétrons de valéncia deixam o 4&tomo
para formar o gads de elétrons livres . . . . . . .. .. ...

— Fungio dielétrica € /&y [Eq. (1.7)] para um gds de elétrons livres em funcdo
da frequéncia @ em unidades da frequéncia de plasma @, . . . .. ... ..

— Acoplamento de prisma de Surface Plasmon Polariton (SPP)’s com a confi-
guracdo desenvolvida por Kretschmann em (a) e por Ottoem (b) . . . . . .

— Configuracdo de Otto para excitacdo de SPP. O experimento foi realizado
COMDPIatad . . . . . o v vt e it et e e e e e

— Relacdo de dispersdo dos SPP’s para a técnica do acoplamento de prisma
com a configuracdo de Kretschmann . . . . . .. ... ... ... .....

— Configuragdo de acoplamento de grade para obtencdo da compatibilidade de
fase eexcitagdode SPP’s . . . . . . . ... Lo

— Esquema de uma folha de grafeno depositada entre dois meios dielétricos. A

folha de grafeno estiemz=0,o0meio lemz<Oeomeio2emz>0 . . .

Figura 10 — Modo TM dos GSP’s obtidos pela solu¢ao numérica da Eq. (1.38) utilizando a

condutividade de Drude (1.41) para diferentes parametros de amortecimento
I = hy. Os dielétricos que revestem o grafeno s@o o ion gel (€, = 3) e 0 SiO0,
(& =4). As linhas tracejadas mostram a dispersao da luz nesses dielétricos.

Aqui foi usado Er = 0,45 eV e tomamos a parterealde g . . . . .. .. ..

Figura 11 — Comportamento da parte imagindria da condutividade do grafeno com a

frequéncia angular . Utilizamos Er = 0.45 eV e a linha tracejada demarca

o limite de validadedaEq. (1.48) . . . . . . .. .. .. ... ... .....

33



Figura 12 —

Figura 13 —

Figura 14 —

Figura 15 —

Figura 16 —

Figura 17 —
Figura 18 —

Figura 19 —

Figura 20 —

Relagdo de dispersdao do modo Polariza¢do transversal elétrica (TE) para os

Graphene Surface Plasmons (GSP)’s em uma estrutura dielétrico—grafeno—
dielétrico, tomando o ar (&, = 1) como o meio dielétrico no painel (a) e o

Si0; (&sio, = 3,9) no painel (b). Aqui também usamos Er = 0,45 eV

A esquerda temos a configuracio da micro-fita periédica de grafeno investi-
gada no trabalho de Ju et al. JU et al., 2011). A direita temos a vista lateral

do mesmo dispositivo. A concentracao de portadores nas fitas de grafeno é

controlada por meio de uma porta superior de ion-gel, possibilitando larga

faixa de dopagem por meio de gating eletrostatico. A largura da fita varia

entre lad um . . . . ..
(a) Estrutura do dispositivo de empilhamento de camadas de grafeno e ma-
terial isolante reportado por Yan et al. (YAN et al., 2012) e (b) o respectivo

espectro de transmissao relativo do infravermelho préximo ao ultravioleta,

onde T e Ty correspondem as transmissdes através da amostra de quartzo

com e sem a pilha de grafeno/isolante, respectivamente . . . . . . .. . ..
Acoplamento de luz em plasmons de grafeno através de ondas acusticas de

superficie (SCHIEFELE et al., 2013). Um sinal de alta frequéncia aplicado a

um transdutor interdigital (IDT) em um filme piezoelétrico gera uma onda

acustica de superficie (SAW) que se propaga na dire¢do x. Em (b) vemos a

dispersao de pldsmons para grafenoem AINeemZnO . . . ... ... ..
A folha de grafeno é dopada localmente por &tomos ou moléculas adsorvidas

que criam um perfil de densidade de carga ndo homogéneo e, portanto, uma

condutividade modulada . . . . . . . ... ... oL
Estrutura cristalina do Fosforeno . . . . . .. .. ... ... ... .....
Estrutura de bandas da monocamada de Fésforo negro, mostrando que o

fosforeno € um semicondutor de gap direto (ver seta vermelha) em torno do

ponto I' e com bandas de energia com curvaturas diferentes ao longo das

direcdes I' — X e I' — Y, mostrando o seu caricter anisotrépico . . . . . . . .
Dispersao de plasmons para o fosforeno para diferentes diregdes e diferentes

dopagens . . . . . . .. e
Dependéncia da absorcao em fung¢do do angulo de polarizacao (painel da

direita) e absor¢ao em funcao do dngulo de incidéncia (painel da esquerda) .

39

46



Figura 21 —

Figura 22 —

Figura 23 —

Figura 24 —

Figura 25 —

Figura 26 —

Figura 27 —

Representacdo esquematica de uma folha de grafeno com uma condutivi-
dade periddica arbitraria espacialmente dependente. As cores representam a
intensidadede o . . . . . ... ...
Representagao esquematica dos campos incidentes e vetor de onda k na
situacdo de espalhamento. O campo magnético é paralelo a folha de grafeno
com condutividade modulada periodicamente e o vetor de onda k ndo possui
COMPONENtE €M Y . . . . . . o v v v v bt e e e e e e e e e
Ilustragdo de uma onda plana com polariza¢cdo TM incidindo em uma matriz
periddica de nanofitas de grafeno (grating) com parametro de rede R =
dy + dyp, onde d, e dy correspondem as larguras da nanofita e da regiao
sem grafeno, respectivamente. O substrato tem constante dielétrica € e o
SUPEIESLIato €) . .« . v v v v et e e e e e e e e e
Absorbancia (curva sélida preta), transmitancia (curva azul sélida) e refle-
tancia (curva pontilhada vermelha) de uma onda p-polarizada através de
uma estrutura periddica de nanofitas de grafeno para I' = 3 meV (painéis da
esquerda) e ' =9,2 meV (painéisdadireita) . . . . . ... ... ... ...
Absorbancia (curva sélida vermelha), transmitancia (curva solida vermelha)
e refletdncia (curva pontilhada preta) de uma onda p-polarizada incidindo
em uma folha de grafeno uniforme e continua para I' = 3 meV (painéis da
esquerda) e ' =9,2 meV (painéisdadireita) . . . . . . . .. ... ... ..
(a) Curvas da absorbancia para diferentes valores da densidade eletronica n,
em unidades de 10'3 /cm?. (b) Comportamento da frequéncia de ressonancia
de pladsmon no grafeno @wgsp com a variagao da densidade eletronica n,. As

constantes utilizadas sdo I' = 3.7 meV, d, =4um, R=8um, & =3,& =4

Em (a) temos as curvas de absorcdo no grafeno para diferentes valores de
R. Mantemos a largura da nanofita em d, = R /2. Em (b) vemos os valores
das frequéncias de ressonancia para a primeira ordem de difracdo (n = 1) em
termos de k, | = g e sua respectiva funcio de ajuste a x g”. As constantes

utilizadas sifoI' =3.7meV, Er = 03eV, e, =3, 6&o=4e60=0 . ... ..



Figura 28 —

Figura 29 —

Figura 30 —

Figura 31 —

Figura 32 —

Figura 33 —

Figura 34 —

Figura 35 —

(a) Curvas de absor¢cdo como fung¢do da frequéncia tomando 6 = 0 e diferentes
valores de larguras da nanofita d,. (b) Contour plot do dngulo 6 da frequéncia

e da absor¢do, tomando o valor da largura da nanofita fixa de dg = 0.5R. As

constantes utilizadas sdo I'=3.7meV, Er =0.3eV,R=8um, e, =3 e & =4 63

Representacdo da vista superior de uma folha de fosforeno com uma conduti-
vidade periddica arbitraria espacialmente dependente. As cores representam
a intensidade de o. Abaixo, direcdes armchair - AC e zigzag - ZZ sio,
respectivamente, as diregOES X €y . . . . . . ... .o e e
Indicacdo das dire¢des AC e ZZ no plano de isotropia e vista 3D da nanofita
de fosforonegro . . . . . . . . L
Representagao esquematica dos campos incidentes e vetor de onda k; na
situacdo de espalhamento em uma grade de nanofitas de fosforeno deposi-
tada em um substrato dielétrico. Os campos elétrico e magnético possuem
componente em x, y e z € a periodicidade € na direcdo x (armchair) . . . . .

Absorbancia (curvas pretas), transmitancia (curvas azuis) e refletancia (curvas

vermelhas) de uma onda através de uma estrutura periddica de fitas de fosforeno 87

Absorbancia (curvas pretas), transmitancia (curvas azuis) e refletancia (curvas
vermelhas) de uma onda incidindo em uma folha de fosforeno uniforme e
continua para I' = 3 meV (painéis da esquerda) e I' = 10 meV (painéis da
direita) . . . . . . . . e
(a) Curvas da absorbancia para diferentes valores da densidade eletronica
n, em unidades de 10'3 /cm? do Fosforeno com a dire¢io AC paralela 2
periodicidade. (b) Comportamento da frequéncia de ressonancia de plasmén
no Fosforeno wpgp com a variacdo da densidade eletronica n.. As constantes

utilizadas sdo I' =3meV,dr =2um, R=4um, g =10, & =1,0 =0 ¢

Em (a) temos as curvas de absor¢ao no fosforeno para diferentes valores
de R com a dire¢ao AC paralela a periodicidade. Em (b) vemos os valores
das frequéncias de ressonancia para a primeira ordem de difracdo(n = 1) em
termos de k, | = g e sua respectiva fun¢do de ajuste a x g". As constantes
utilizadas sdo ' =3 meV, n, = 1.5x 1083em™2, 6, =10, &, =1, 0 ~0° e

¢ ~ 0°. Mantemos a largura da nanofitaemdr =R/2 . . . . . . ... ...



Figura 36 — Comportamento da absorbéancia no fosforeno monocamada ao variar os para-
metros dr e 0 com a direcao AC paralela a periodicidade. Em (a) usamos
0~0°e @ ~0°eem(b)dr =0.5R. As constantes utilizadas sdo I' = 3meV,

ne=15x10Becm™2, R=4um, e, =10ee=1 . . . ... ... ......



LISTA DE TABELAS

Tabela 1 — Comprimentos de onda observados experimentalmente e obtidos teorica-
mente nos quais os metais alcalinos se tornam transparentes. Os valores sdo

calculados a partir da relagdo A, = 27c/®,, onde @, ¢ a frequéncia de plasma 25



LISTA DE ABREVIATURAS E SIGLAS

EELS Electron Energy-Loss Spectroscopy
GSP  Graphene Surface Plasmons

LSP  Localized Surface Plasmons

SPP  Surface Plasmon Polariton

TE Polarizagdo transversal elétrica
THz  Terahertz

™ Polarizagao transversal magnética



Oclg>‘§~<\-1

<

S

= ]

S R

~.

LISTA DE SIMBOLOS

Carga elétrica elementar

Numero atdmico

Tempo de relaxagdo

Campo Elétrico

Frequéncia angular

Densidade de corrente

Damping

Permeabilidade magnética do vacuo
Permissividade elétrica do vacuo
Campo magnético

Operador Nabla ou Del
Condutividade elétrica
Permissividade elétrica relativa
Fator de confinamento de pldsmon
Frequéncia de plasma
Comprimento de onda de plasma
Velocidade da luz no vacuo
Campo magnético auxiliar
Comprimento de decaimento do campo magnético
Numero de onda na direcdo x
Angulo de incidéncia

Vetor unitdrio na dire¢cao x

Vetor unitério na dire¢do y

Vetor unitério na direcdo z
Energia de Fermi

Operador parte real



Sm

Si0r

Zn0

Operador parte imagindria

Constante de Planck

Funcdo de Heaviside

Energia de amortecimento

Ton gel

Oxido de zinco

Infinito positivo

Somatorio discreto

Delta de Kronecker

Vetor de Poynting

Reflectancia para a ordem de difracdo n
Valor médio sobre um periodo temporal
Transmitancia para a ordem de difragdo n
Absorbancia para a ordem de difragdo n
Condutividade 6ptica do grafeno

Tensor de condutividade 6ptica do fosforeno



1.1
1.2
1.3
14
1.5
1.6
1.7
1.8

2.1
2.2

2.2.1

3.1
3.1.1
3.2
3.2.1
3.3

SUMARIO

INTRODUCAO . . . ottt e et e ettt e e e e et 20
Introducgdo a plasmonica . . . . . ... ... ... L. 20
Modelode Drude . . . . . . .. ... ... 21
Plasmons-polariton de superficie . . . . . . ... ... .. ... ... .. 25
Excitacoes de Ondas de Superficie: Prism and Grating couplings . . . . 29
Plamonsemgrafeno . . . . ... ... ... ... ............. 32
Plasmoénica em redes periddicas de nanofitas de grafeno . . . . . . . . . 40
Plasmons em fosforeno . . . . . . ... ... L. 42
Escopodotrabalho . . . . . . . ... ... 46

PLASMONS EM REDES PERIODICAS DE NANOFITAS DE GRAFENO 48
Configurandoomodelo . . . . . .. ... ... ... ... ........ 48
O problema do espalhamento na folha de grafeno com condutividade

periddica . . . . . ... ... 52

Expressoes para o cdlculo da Transmitdncia, Refletdncia e Absorbdncia

paraomodoTM . . . . . . ... ... . ... ... 55
Grade periddica de nanofitas de grafeno . . . . . . ... ... ... ... 58
PLASMONS EM REDES PERIODICAS DE NANOFITAS DE FOSFO-

RENO . . . ittt et it et ettt ittt iiee e 65
Configurandoosistema . . .. ... ... ................. 65
Relacdo de dispersao . . . . . . . .. ... ... ... 66
Espalhamento em uma grade periodica de nanofitas de fosforeno . . . . 76

Expressdes gerais para o cdlculo da Transmitincia, Refletdncia e Absorbdncia 82
Resultados da Transmitancia, Refletancia e Absorbancia em funcao da

frequéncia . . . . . . ... 86
CONCLUSOESEPERSPECTIVAS . . . ...ttt iinnnnnnnn 92
REFERENCIAS . .. .. ...ttt iiieennn. 94



20
1 INTRODUCAO
1.1 Introducao a plasménica

A plasmonica é uma drea da fotonica que visa uma melhor compreensao da interag@o
da luz com a matéria. Na interface com a fisica de materiais, ela estuda a intera¢do da luz com
filmes finos e nanoparticulas. Tal area teve seu surgimento com os trabalhos de Sommerfeld em
1899 (SOMMERFELD, 1899) e de Zenneck em 1907 (ZENNECK, 1907) sobre a propagacao de
ondas eletromagnéticas através da superficie de um condutor. Em ambos trabalhos foi percebido
que determinados metais quando excitados por uma onda de comprimento de onda bem definido
apresentava a possibilidade de excitar uma onda evanescente que percorria sua superficie. Tal
onda ficou conhecida, posteriormente, como pldsmon de superficie.

Na mesma época, precisamente em 1902, R. H. Wood (WOOD, 1902) publicava um
trabalho onde mostrava o comportamento da luz incidente em uma grade de difragcdo depositada
em um metal. Ele observou padrdes anormais na estrutura de faixas claras e escuras na luz
refletida da grade de difracdo. Haviam quedas de intensidade andomalas no espectro da luz visivel
difratada pela rede. Tal efeito levou o nome de anomalia de Wood e teve uma explica¢do confusa
e contestavel na época. O primeiro a formular uma descri¢ao tedrica dessas anomalias foi Lord
Rayleigh (RAYLEIGH, 1907) em 1907. Ele expandiu o campo magnético espalhado em termos
de ondas de saida e previu singularidades ap6s o espalhamento em varios comprimentos de onda.
Dessa forma, pode prever que esses comprimentos de onda se assemelhavam as anomalias de
Wood e ocorriam somente quando o campo elétrico era perpendicular a rede de difragdo. No
entanto, observacdes posteriores de Wood mostravam a existéncia dessas anomalias também
para o caso do campo paralelo a superficie.

Em 1941, Fano (FANO, 1941) conseguiu provar teoricamente que o fendmeno
observado por Wood era devido a excitagdo de ondas de superficie na interface grade-metal. O
trabalho de Fano foi melhorado com o passar do tempo por muitos autores. Richie (RITCHIE,
1957) foi o primeiro a usar o termo plasmon de superficie em 1957 em seu trabalho, que
traduzindo para o portugués, € intitulado como “Perdas de plasma por elétrons rapidos em filmes
finos”.

Devido a extensa gama de trabalhos que foram desenvolvidos desde entdo, atualmente
sabemos que os pldsmons sdo oriundos do acoplamento/ressonancia de uma onda eletromagnética

a diferentes tipos de particulas ou excitagcdes, como por exemplo o acoplamento da oscilagao
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coletiva dos elétrons livres ou de conducdo de um metal e uma onda eletromagnética. A respeito
deste dltimo, existem dois tipos de plasmons de superficie (ver Fig. 1): os pldsmons-poldritons
de superficie, em inglés Surface Plasmon Polariton - SPP, que se propagam ao longo da interface
entre um dielétrico e um condutor e os plasmons de superficie localizados, em inglés Localized
Surface Plasmons - LSP, quando o acoplamento ocorre, por exemplo, com uma nanoparticula
metalica com didmetro muito menor que o comprimento de onda da luz incidente (ZAYATS;
SMOLYANINOV, 2003). Os plasmons também podem ocorrer no interior do material quando a
oscilagdo € em nivel de densidade volumétrica. Nesse caso, temos os pldsmons de volume (em

inglés, bulk plasmons). No presente trabalho focaremos no primeiro caso, dos SPP’s.

Figura 1 — Representacio da estrutura fisica dos tipos de plasmons de superficie. (A esquerda)
Plasmon localizado ou acoplamento de LSP’s. (A direita) Acoplamento de plasmons-polaritons
de superficie em um metal. O acoplamento onda-elétron resulta em uma onda confinada na
interface

RN

__ Plasmoy

CAMPO ELETRICO

......................... >
DIREGAO DE
PROPAGACAO

Fonte: autoria prépria.

As pesquisas em plasmonica da ultima década permitiram descobrir que se pode
manipular a interface dielétrico-metal de forma criativa de modo que o plasmon confinado tenha
a mesma frequéncia da onda incidente, mas com o comprimento de onda muito menor. Isso pode
permitir que os pldsmons viajem em dispositivos em nanoescala transportando dados. Assim, é
possivel criar transistores menores e muito mais rapidos, abrindo a possibilidade de se utilizar a
excita¢do de plasmons em uma grande variedade de aplicag¢des tecnoldgicas como por exemplo,
no desenvolvimento de dispositivos para melhorar a resolu¢do de microscopios, para aumentar a

eficiencia de LED’s e a sensibilidade de detectores quimicos e biologicos (ATWATER, 2007).

1.2 Modelo de Drude

Quando o elétron foi descoberto em 1897, criou-se um desafio para a comunidade
cientifica da época para entender seu comportamento e os fendmenos fisicos a ele relacionados.

Foi entdo que, em 1900, Paul Drude (DRUDE, 1909) prop6s um modelo com base na dindmica
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dessas particulas com objetivo de explicar a conducgdo de eletricidade e de calor através dos
metais.

O Modelo de Drude consiste em supor que quando hd dtomos unidos formando um
material metdlico, os elétrons da dltima camada se desprendem e se tornam livres e que esses
elétrons livres tem o comportamento de um gas de particulas cldssicas. Tal argumentacdo era
plausivel para aquela época antes do surgimento da Mecanica Quantica. Esse modelo considera
também que os elétrons sofrem sucessivas colisdes com os fons da rede, que sdo fixos, e que seu
momento pode ser alterado por forgas externas (provenientes de radiacdo eletromagnética) e por
tais colisdes. As interacdes elétron-elétron sdo desconsideradas, ou seja, 0s mesmos se movem
de forma independente uns dos outros.

A Fig. 2 apresenta uma ilustragdo do modelo de Drude para uma determinada
substancia metélica. O nudcleo atdmico possui uma carga total eZ,, onde e € a carga elétrica
elementar (e = 1,6. 10~ ! Coulombs). Ao redor desse niicleo temos um total de —Z, elétrons, no
entanto, uma quantidade Z estd fracamente ligada a camada de valéncia e acaba desprendendo-se,
tornando-se os chamados elétrons de condugdo. Dessa forma, a carga total ao redor do nticleo é
—e(Z, —Z) e a carga de elétrons de condugio é —eZ.

Drude utilizou a teoria cinética dos gases para descrever a interagdo elétron-ion
de forma probabilistica. Assim, definindo T como o intervalo de tempo entre duas colisdes
sucessivas, ou tempo de relaxacdo, a probabilidade de um elétron sofrer uma colisdo, para cada
intervalo de tempo infinitesimal, é dt /.

Figura 2 —Ilustracd@o do (a) 4&tomo isolado, e da (b) configuracdo de um metal hipotético para

explicar o modelo de Drude. Os elétrons de valéncia deixam o dtomo para formar o gas de
elétrons livres

E] Nugcleus D Nucleus
lon
l:] Core electrons Core
E Valence electrons E Conduction electrons

(a) (b)

Fonte: adaptada da Ref. Ashcroft e Mermin (1976, p. 3).

Considerando o tempo livre médio entre essas colisdes 7, a equacdo de movimento
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dos elétrons nesse modelo (ASHCROFT; MERMIN, 1976) é

dp(t)  plt) =
= eE(), (1.1)

onde J(r) é o momento total e E(f) = Ege'®" é o campo elétrico externo aplicado. Devemos
propor uma solucdo para a Eq. (1.1) dependente do tempo de forma harmonica, da mesma forma

que o campo elétrico. Assim, propondo p(t) = p(w)e ', obtemos
P
—i0p(0) = ——— —eE(0),

0 que resulta em

eE(o)
pw) = ————. 1.2
plw) iw—1! (1.2)
Como a densidade de corrente por unidade de volume devida a um nimero n de
elétrons, de massa m, movendo-se com momento 5 é f: —enp/m, entdo a Eq. (1.2) fornece

que

> én  E(o)

jlo) = o i) (1.3)

Comparando a Eq. (1.3) com a lei de Ohm (f: oE), obtemos a condutividade
em funcio de w, dada por
o(w) = nr—ia)’ (1.4)
onde ¥y = 77! é chamado de amortecimento (do inglés, damping).

Para relacionar esse resultado com as propriedades 6ticas dos metais € preciso utilizar
as equacgdes de Maxwell para se obter a funcéo dielétrica em termos de o (®). Da lei de Ampere

na forma diferencial, e utilizando a lei de Ohm para a densidade de corrente j, temos que

= = v aE
VXB:‘LL() ‘]+80§

= poe ()" (1.5)
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utilizando no dltimo passo o fato da derivada temporal do campo elétrico ser dada por OF /ot =

—iowE. A Eq. (1.5) nos fornece que
£(a))zeo+6. (1.6)

Assim, substituindo a Eq. (1.4) na Eq. (1.6) podemos escrever £(®) como

1 &n £n w2
e(a))zso——< m )zeo L —>£(a)):£0[1 L

io\y—io w2 +iywm 0’ +iyw

(1.7)

Esta € a func¢do dielétrica complexa em fun¢do de @ e com relaxamento y para um gas de
elétrons livres no metal descrita pelo modelo de Drude e representada graficamente na Fig. 3. O
pardmetro @2 = e*n/eym é chamado de frequéncia de plasma.

Analisando a Eq. (1.7), observa-se que, para altas frequéncias @t > 1 (ou equiva-
lentemente @/ > 1), a Eq. (1.7) pode ser reescrita como

0)2
g(w) =g <1——P> : (1.8)

02

Figura 3 — Funcdo dielétrica €/gy [Eq. (1.7)] para um gds de elétrons livres em funcdo da
frequéncia @ em unidades da frequéncia de plasma ),

15
1t

05"
< °
Y 05t
At

-1.5¢

wlw

Fonte: autoria propria.

Para o caso de @ < w), a fun¢do dielétrica € real e negativa o que implica que as
solucdes para E decaem exponencialmente e a radiacdo ndo se propaga no metal. Agora, quando
® > ), a fungdo dielétrica € real e positiva, a radiacdo se propaga e o metal se torna transparente.
E importante ressaltar que essa conclusdo estd correta somente para altas frequéncias, ou seja,
quando a Eq. (1.8) € satisfeita. Sabe-se que os metais alcalinos tornam-se transparentes para

frequéncias acima do ultravioleta (ASHCROFT; MERMIN, 1976).
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Como podemos ver na Tabela 1, hd um acordo razodvel com os valores experimentais.
Para outros tipos de metais, a funcdo dielétrica tem outras contribui¢des e, portanto, ocorre uma
maior disparidade entre o valor calculado através da Eq. (1.8) e os resultados experimentais

(ASHCROFT; MERMIN, 1976).

Tabela 1 — Comprimentos de onda observados experimen-
talmente e obtidos teoricamente nos quais os metais alcali-
nos se tornam transparentes. Os valores sdo calculados a
partir da relagdo A, = 27c/@,, onde w), ¢é a frequéncia de

plasma
ELEMENTO A, TEORICO (10°A) 1, OBSERVADO (10°A)
Li 1.5 2,0
Na 2,0 2,1
K 2.8 3,1
Rb 3,1 3,6
Cs 3.5 4.4

Fonte: Ashcroft e Mermin (1976, p. 18).

1.3 Plasmons-polariton de superficie

Como foi mencionado anteriormente, um plasmon-poldriton de superficie € uma
onda eletromagnética que se propaga ao longo da interface entre um dielétrico e um metal.
Sabe-se também que sua amplitude decai exponencialmente com o aumento da distancia em
cada meio da interface. Como um pldsmon de superficie se propaga ao longo da interface, seu
vetor de onda € real apenas na direcdo da interface. Isso significa que o vetor de onda k tem uma
componente real na direcdo paralela a interface e uma componente imagindria perpendicular
a interface. Sem perda de generalidade, tomando x a direcdo paralela a interface e z a diregao
perpendicular, temos k, real e as componentes imagindrias ao longo da direcdo z sdo: kj, = ik
para z < 0 e k», = ik para z > 0, onde os indices 1 e 2 representam os meios abaixo e acima do
plano z = 0, respectivamente. Os valores de k] € k> determinam a diminui¢do exponencial da
amplitude do campo elétrico a partir da fronteira entre os dois meios.

Portanto, com a interface em z = 0, o campo elétrico no primeiro e no segundo meios,

respectivamente, podem ser escritos como

Ey =Ef e Mtk L pretrasti 7 2, (1.92)

Ey = Ef e ttihr g pptioatiba 75, (1.9b)
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Para evitar divergéncias dos campos quando z — oo, é preciso que

Ef =0, (1.10a)

E, =0. (1.10b)

Para o caso da Polarizagao transversal elétrica (TE), que ocorre quando o campo
elétrico € paralelo a superficie, usando a equacao de Maxwell kxE = %FI , podemos mostrar

que os campos E| e E, estdo relacionados por meio de

Ef Ef
2 b, (1.11)
Ey £
onde M) ¢ uma matriz chamada matriz de transferéncia e é dada por (MARKOS; SOUKOULIS,
2008)

1 1+ Lok, 1— ki,

M® = Hiko; Mikay ) (1.12)
2 _ Mok Makyz
1 Hiko; 1+ Hikoz

Podemos escrever a Eq. (1.11) em termos dos elementos Ml.(j), tal como

Ef =My WE + MK, (1.13a)

E; =My WET + My YWET. (1.13b)
Inserindo a Eq. (1.10a) nas Eqgs. (1.13a) e (1.13b) podemos obter
Ey =MpWE[ e E; =MpYES. (1.14)

Como E, € nulo [Eq. (1.10b)] e E|” € diferente de zero, entdo o elemento M», deve

ser zero, assim obtemos a condi¢do para a excitagao da onda de superficie TE
M22(S)(iK1,iK'2) =0. (1.15)

Definindo uma matriz M) e procedendo de forma semelhante, podemos obter a
condicdo para a excitacdo da onda de superficie para a Polarizacao transversal magnética (TM),

que ocorre quando o campo magnético € paralelo a superficie (MARKOS; SOUKOULIS, 2008)
My P (i ,iky) = 0. (1.16)

Usando Eq. (1.15) no elemento M>,(S) obtemos para a polarizagio TE

K1 K2

22 o) (1.17)
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De forma andloga para a polarizagdo TM, obtemos

—+—==0| (1.18)

Assim, para que uma interface permita a existéncia de pldsmon-polériton de super-
ficie (SPP), ela precisa satisfazer as Eqs. (1.17) e/ou (1.18). Como devemos ter kj» > 0, €
necessario que um dos os materiais tenha sua permissividade € negativa para o caso TM ou a
permeabilidade u negativa para o caso TE. Ou seja, € e & devem ter sinais opostos, cOmo no
caso da interface de separacio entre um metal (Re{e} < 0) e um dielétrico (¢ > 0).! Os termos

K1 € K3 estdo relacionados pela relacdo de dispersdao das ondas eletromagnéticas nos meios

0= (ki —xf) = < (k3 — x3) (1.19)
T2 U 1) — AN 2) .
1 2
Isolando k7 e k» da Eq. (1.19) e substituindo na Eq. (1.17), obtemos
K k2 — w3e 2
LI 1“1/02 __A (1.20)
K> kx—a) 82,[12/6 M2
que pode ser reescrita como
2 1— 2t
(0]
ki =— e —82, (1.21)
C 1 _ _12
)

que deve ser resolvido para uma dados €(w) e (). Para a polarizagdo TM, por meio da

Eq. (1.18), obtemos

o> | _ &k
2 &
kx = _6‘2 81[11—1 _8_12 . (122)

2
&

Vamos analisar agora para o caso mais especifico da interface entre um metal

possuindo fungéo dielétrica & (®) e um meio dielétrico, com €] constante e positiva. No caso da

polarizacdo TM, o campo magnético € dado por

H, = ¢*—rz 7> 0, (1.23a)

H, = &z, 2 <0, (1.23b)

com o meio dielétrico ocupando a regido z > 0, o metal localizado em z < 0 e a interface de

separacdo em z = 0. As funcdes k] e kK, chamadas de comprimento de decaimento do campo

I Para a interface entre um condutor e um dielétrico a equacdo (1.17) nio pode ser satisfeita, pois nesse caso ambos

U sdo préximos de g > 0 do vacuo (GRIFFITHS, 1999). No entanto, pode ser satisfeita para materiais onde a
u < 0, como um materiais de ressonancia ferromagnética ou materiais canhotos (MARKOS; SOUKOULIS,
2008).
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no meio dielétrico e no metal, respectivamente, sdo escritas como (ver Refs.(GONCALVES;

PERES, 2016), (MAIER, 2007))

Nl —

ki = [k —go(0*/c?)]?, (1.24a)

—

K = [k —e(0?/c?)]?. (1.24b)

Combinando as equagdes (1.24a) e (1.24b) com (1.18), o nimero de onda € obtido

como

k(o) :% [:f;r . (1.25)
Substituindo a Eq. (1.25) nas Egs. (1.24a) e (1.24b), obtemos

Ky = % L]_ij : , (1.262)

o = % [Sl_ji} y (1.26b)

Assim, por meio das Egs. (1.23a) e (1.23b), temos que os campos descreverdo uma
onda de superficie se Re{x;} > 0e Re{k,} > 0. Podemos impor essa condi¢do de duas maneiras.
A primeira € considerando que & seja real e negativo. A segunda é considerando & um niimero
complexo, & = € +i€” com a parte imagindria €' positiva. Dessa forma, a Eq. (1.25) mostra
que o nimero de onda agora deve ser complexo, k = k| + iky com k| e k reais. Entdo, a equacdo
(1.23) dos campos implica que k; estd relacionado com atenuagdo das solucdes SPPs a medida
que se propaga na interface, caracterizada por um termo de decaimento exponencial como e *2%,
Vamos considerar a situagdo onde temos perdas fracas na interface, nesse caso devemos ter
|€'] > €" e & > €”. Substituindo & = € +ie” na equagio (1.25) e expandindo em série de

Taylor até a primeira ordem, obtemos

cllg]—& 8e'?(|e!| — &2

1
/ 2 "2 4le| —
a)[ e1|€| ] {1 e e [4]€| 31]}, (1.27a)

3
a2
lw €'g;

= —— ) (1.27b)
2¢e)2le!| - &2

Levando em conta as equagdes (1.23) e (1.27b), o comprimento de propagacao de

energia da onda de superficie resultante é definido como

(o) = (2Imk(w)]) ", (1.28)
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que mede a distincia que a onda de superficie percorre até que sua intensidade caia em 1/e.”

1.4 Excitacoes de Ondas de Superficie: Prism and Grating couplings

Uma das formas de excitacdes de plasmons de superficie atuais consiste no bombar-
deando de filmes metalicos com elétrons, e como resposta mede-se a energia apds o espalhamento.
A forma aprimorada desse método € chamada de Espectroscopia de Perda de Energia Eletronica
(PETTIT et al., 1975), em inglés Electron Energy-Loss Spectroscopy (EELS), e permitiu o
desenvolvimento de sistemas de transmissdo de alta energia que possibilitaram a excitacao e
deteccao de SPP’s em uma faixa larga de energias. Uma outra forma é conhecida como acopla-
mento de campo préximo. Da-se pelo fato de que o vetor de onda de um SPP é sempre maior do
que o disponivel para uma onda plana de propagac¢do livre, assim ondas com frentes de fase ndo
planares podem conter componentes de onda plana com vetores de onda suficientemente altos
para permitir a excitacdo do SPP. Exemplos de fontes de campo préximo s@o antenas colocadas
adjacentes a uma superficie metdlica ou os campos préximos a ponta de um microscopio éptico
de campo proximo (BOZHEVOLNYI, 1996).

No entanto, sabemos que nado € possivel excitar SPP’s por meio da incidéncia direta
de luz na interface metal dielétrico porque o niimero de onda g do SPP é sempre maior que o
ntimero de onda k no dielétrico [ver Eq.(1.25)].> Assim, a projecio de k ao longo da interface,
ky = ksin 0, de uma onda incidindo sob um angulo 6 com a normal da superficie € sempre menor
que a constante de propagacdo g do SPP, mesmo na incidéncia rasante, proibindo o casamento
de fase (MAIER, 2007).

Existem duas técnicas mais conhecidas que contornam esse problema: o acoplamento
de prisma (no inglés, Prism Coupling - ver Figs. 4 e 5) e acoplamento de grade (no inglés, Grating
Coupling). O acoplamento de prisma busca a compatibilidade de fase por meio de sistema onde
um filme de metal € colocado entre dois isolantes de constantes dielétricas diferentes. O processo
de obtencdo dos SPP’s consiste em ter um isolante de menor constante dielétrica e outro com
maior constante dielétrica.

Uma das técnicas de acoplamento de prisma é conhecida como a configuracao de

Otto (OTTO, 1968). Esta € utlizada quando ndo se deseja o contato direto com o filme fino

2 Leve em conta que ﬁ ~ 60% e é ~ 40%. Logo, quando a amplitude dos campos é multiplicada por ﬁ ela cai
em %

Lembre que o nimero de onda mede a densidade de oscilagdes em uma onda por unidade de comprimento.
Quanto maior o valor de k, mais oscilacdes ocorrem por unidade de comprimento.
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Figura 4 — Acoplamento de prisma de SPP’s com a configura¢do desenvolvida por Kretschmann
em (a) e por Otto em (b)

v ( v & \
+4 - -+ 4+ - - 4+ - -+ - N
./ €2 N\
N\ &3 \\

(a) O filme metélico de espessura de algumas deze- (b) Ha uma separagao entre o filme metdlico e o
nas de nandmetros é depositado na parte superior prisma por meio de uma fina lacuna de ar ou algum
de um prisma. dielétrico.

Fonte: autoria prépria.

Figura 5 — Configuragdo de Otto para excitagdo de SPP. O experimento foi realizado com prata

Fonte: adaptada da Ref. Otto (1968, p. 405).

para o estudo de sua qualidade. Representacdes da configuracdao de Otto sdo mostradas nas
Figs. 4(b) e 5. Por outro lado, a configuracdo de Kretschmann (KRETSCHMANN, 1971),
apresentada na Fig. 4(a), ¢ mais simples e € comumente mais utilizada. Nesta tltima, considera-
se o primeiro dielétrico sendo o ar (com € = 1) e o segundo, tomado em formato de prisma,
com constante €. Assim, um feixe refletido na interface entre o prisma e o metal terd um
momento plano k, = k,/€3sin B, onde 6 € o angulo de incidéncia, que € suficiente para excitar
plasmons de superficie na interface entre o metal e o dielétrico de baixo indice (metal/ar). A
onda eletromagnética oriunda da reflexao total no prisma “tunela” para o terceiro meio como

uma versdo evanescente do feixe incidente. Dai a necessidade de tomar o segundo isolante em
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formato de prisma. A relacdo de dispersao em cada interface € descrita conforme a Eq. (1.25)

A (1.29a)
& +&

28 (1.29b)
&+ &

para as interfaces ar/metal e prisma/metal, respectivamente. A expressdo para & (@) é obtida por

Qar/metal =

4 prisma/metal =

o8 o8

meio do modelo de Drude conforme a Eq. (1.8). A relacdo de dispers@o em termos da frequéncia
¢ mostrada na Fig. (6).

Observa-se que, devido a condicdo de k, = k,/€3sin 0, somente os SPP’s com as
constantes de propagacdo k, entre a linhas de luz no ar (curva pontilhada amarela) e no dielétrico
(curva pontilhada roxo) podem ser excitados. Assim, a compatibilidade de fase nio € alcancada
na interface prisma/metal (curva sélida vermelha), mas ocorre na interface ar/metal (curva sélida
azul).

Figura 6 — Relacdo de dispersdao dos SPP’s para a técnica do acoplamento de prisma com a
configuracio de Kretschmann

Metal-Ar
Metal-prisma
| Luz-ar

— — —Luz-prisma

Fonte: autoria propria.

Para entender o acoplamento de grade vamos imaginar um feixe incidindo na
interface de separacio entre um metal e um dielétrico (ver Fig. 7). No entanto, consideraremos
a interface com uma modulacao periédica semelhante a uma grade de difracdo, ou seja, uma
interface fisicamente modulada com uma periodicidade a. Com a adi¢do dessa uma modulagao
periddica, espalhamos o feixe incidente de modo que um conjunto discreto de ordens de difracao
(.m=—1,m=0,m=1,...) é produzido como ilustra a Fig. 7.

Dessa forma, um dos vetores de onda do conjunto discreto de ordens de difracao

possui uma componente paralela a interface, satisfazendo a condicdo de ressonancia SPP’s. Logo,
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Figura 7 — Configuracdo de acoplamento de grade para obteng¢do da compatibilidade de fase e
excitacdo de SPP’s

i ms_g €1

; 0 Dielétrico
A f
A3 ' %
! g

Fonte: autoria propria.
sempre que
q =k sin@ +mg (1.30)

¢ satisfeita, onde g = 27 /a é o vetor da grade reciproca, a compatibilidade de fase é alcangada
e teremos a excitacao dos SPP’s. A modulacdo da rede também pode ser obtida por falhas ou
rugosidades projetadas ou aleatérias (RAETHER, 1988; RAMIiREZ-DUVERGER; GARCiA-
LLAMAS, 2004), o que possibilita a projecao de diversas configuracdes de rede.

Sabemos que o processo inverso do acoplamento de pldsmons por gratings pode
ocorrer. Os SPP’s que se propagam ao longo de uma superficie modulada com uma grade
podem se acoplar a luz, irradiando para o dielétrico. Isso pode ocorrer sempre que projetarmos
mg < 0 de modo a produzir uma diminuic¢ao no vetor de onda ao longo da interface. Ou seja, a
modulagdo periddica ou rugosidade da rede, neste caso, funciona como um canal adicional de

perda dos SPP’s.

1.5 Plamons em grafeno

Desde seu isolamento em 2004 pelos fisicos russos Andre Geim e Konstantin No-
voselov no Reino Unido (GEIM et al., 2004), o grafeno vem sendo um material amplamente
estudado. Caracteristicas como resisténcia mecanica, flexibilidade, transparéncia, impermea-
bilidade e boa condutividade elétrica levam o grafeno a ter diversas aplicacdes tecnoldgicas
como, por exemplo, em eletronica e fotdnica moderna (AVOURIS; XIA, 2012). A observacao
experimental de SPP’s em grafeno - em inglés Graphene Surface Plasmons (GSP) - fez aparecer
a drea da nano-plasmonica de grafeno. Para o estudo do GSP’s, vamos considerar uma monoca-
mada de grafeno (FALKOVSKY; PERSHOGUBA, 2007) localizada entre dois meios dielétricos
semi-infinitos de constantes dielétricas relativas € e &, conforme ilustra a Fig. 8.

Vamos considerar dois casos: polarizacdo TM (polarizacao P) e polarizacao TE
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(polarizacdo S). Primeiramente, para o caso da polarizacdo TM, vamos propor como solucao das

equagoes de Maxwell uma onda eletromagnética com a seguinte configuragdo espacial:

Ej= (Ei£+E;2) e Sl (1.31a)
J J» Js
B; =B, e Nilly (1.31b)

onde acrescenta-se a parte temporal multiplicando o lado direito por e ', considerando-se

ondas monocromdticas com frequéncia @. O indice j = {1,2} refere-se aos meios dielétricos.

Figura 8 —Esquema de uma folha de grafeno depositada entre dois meios dielétricos. A folha de
grafeno estiem z=0,0omeio l emz<0eomeio2emz >0

Fonte: autoria prépria.

As Egs. (1.31a) e (1.31b) descrevem uma onda de superficie localizada na vizinhanca
da folha de grafeno e propagando-se na direcdo X. A invariancia translacional do sistema ao longo
do eixo x exige a conservacdo do momento linear nesta direcdo, tal que g; = g» = ¢. Substituindo
as Egs. (1.31a) e (1.31b) nas equacdes de Maxwell (Lei de Faraday e Lei de Ampere) para meios

dielétricos isotrépicos e ndo-dispersivos®

=d = 3B
VXEjz—a—tJ, (1.32)
= = E; aE
VxB: =L 7J 1

X b 2 o1 (1.33)
obtemos
—sgn (Z) K;j Ej,x — inj,Z = i(DBLy, (1343.)

IWE;

sgn(z) KjBjy = _C—ZJEj,xa (1.34b)
. IDE;
iqBjy = _C_QJE]'7Z' (1.34¢)

4 g e u sdo escalares independentes do tempo.
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Podemos reescrever as Eqgs. (1.34b) e (1.34c) em termos de B, tal como

2
Kic
Ejx=isgn(z) ——Bj,, (1.35a)
]
E; ——qczB- (1.35b)
JZ T we} 5y .

e em seguida substituir as Eqgs. (1.35a) e (1.35b) na Eq. (1.34a) para obtermos x em funcao de ¢
e m, dado por
), 0g
-

(1.36)

As condi¢des de contorno relacionam os campos em z = 0, asseguram a continuidade
da componente tangencial do campo elétrico e a descontinuidade da componente tangencial do

campo magnético através da interface dielétrico/grafeno/dielétrico da seguinte forma

Ey,(x, z)\zzo = Ey . (x, z)}zzo, (1.37a)
Biy(x,2)|_o— Bay(x,2)| _y = HoJx(x) = o Oxc Enx (x,2)|__p. (1.37b)
onde utilizamos a lei de Ohm. Note que a condutividade do grafeno aparece apenas na condi¢ao
de contorno da Eq. (1.37b). Assumindo que o grafeno € um material bidimensional (2D) isotré-

pico, podemos tomar Oy, = 0,y = 0(®), onde a condutividade 6(®) contém as propriedades

eletromagnéticas do grafeno. Das Egs. (1.35a), (1.37a) e (1.37b) podemos obter

8, & 00 (1.38)
k1(q,0) k(q,0) 0&

A Eq. (1.38) nos fornece a relac@o de dispersao, @ versus g, para GSP’s para o caso
da polarizagao TM. Note que a Eq. (1.38) € uma equagdo implicita, ndo depende diretamente de
®. Logo, a mesma ndo tem solugdo analitica e deve ser resolvida por métodos numéricos. Se
a parte real da condutividade for diferente de zero entdo as solu¢des sdo complexas. Por outro
lado se a parte real for nula e a parte imagindria positiva, entdo temos solugdes reais.

A condutividade dinamica do grafeno
Og = Ointra =+ Ointer, (1.39)

obtida a luz da teoria da resposta linear (GUSYNIN ez al., 2009; STAUBER et al., 2008) por
meio da férmula de Kubo (MAHAN, 2000) € dividida em duas partes fisicas

0y 4Ep

7 (hy—ihw)’ (1400

Ointra =

ho—2EFR

]
O; =0y |O(hw—2E —In|l———
inter 0 ( F>+ - n FL(D—I—ZEF

} : (1.40b)
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onde O ¢ a fun¢do de Heaviside e 6y = 2 /4h. A primeira parte, Gjyrq [Eq. (1.40a)], corresponde
as transi¢cdes dentro da banda de conducao (ou de valéncia) onde o momento nao € conservado.
A segunda parte, Ojnor [Eq. (1.40b)], descreve a contribui¢do das transi¢des verticais da banda
de valéncia para a banda de condugdo, em que o momento € conservado.

As expressoes (1.39), (1.40a) e (1.40b) mostram que quando tivermos 2Er > h®
o termo que descreve as transi¢cdes interbanda fornece uma contribui¢do insignificante para a
condutividade (STAUBER et al., 2007). Portanto, para a regido do espectro entre o Terahertz
(THz) e o infravermelho médio a condutividade do grafeno é dominada por um termo do tipo

Drude

G(w)~04i Er
0T (ho+iny)

(1.41)

A Fig. 9 mostra o espectro de GSP’s, para o modo TM, em grafeno obtido da solugado
numérica da Eq. (1.38) com a condutividade dada na forma da Eq. (1.41), tomando o termo de
amortecimento nulo (y = 0).5 Nesse caso, como ¥y = 0, a condutividade é uma fun¢do puramente
imagindria da frequéncia e, portanto, o vetor de onda ¢ obtido da Eq. (1.36) deve ser real. Ja
para o caso em que tivermos 7 finito e diferente de zero, a relacdo de dispersdo fornece um valor
complexo para o niimero de onda, isto é g = ¢’ + ig” em que a parte imaginaria representa a
atenuacdo do GSP.

Na Fig. 10 temos a curva de dispersdo do modo TM para o GSP’s, dada pela solugdo
numérica da Eq. (1.38), tomando diferentes valores do parametro de amortecimento ¥ (levando
em conta I' =77y) na Eq. (1.41). Embora ao se levar em considera¢do o amortecimento, altera-se
o espectro de forma significativa na regido onde os vetores de ondas sdo baixos, ele é um fator
importante na atenuacdo dos SPP’s. Como as perdas em geral sdo um fator limitante em sistemas
plasmonicos, deseja-se um I menor possivel.

Para excitacdes de GSP’s no caso da polariza¢dao TE, obtidas em 2016 por Menabde

et al. (MENABDE et al., 2016), deve-se propor a seguinte solug@o para as equacdes de Maxwell

Ej(#,1) = E; pe Nl gilax—wr), (1.42a)

Bj(7,1) = (Bj £+ B, ) e Nl gilax—w1), (1.42b)

Substituindo as Egs. (1.42a) e (1.42b) nas equagdes de Maxwell (1.32) e (1.33), obtemos

5

Por questdes numéricas a relacdo de dispersdo para g pequeno estd ausente nos graficos. Utilizamos o método
da bissecao para obtencao das relacdes de dispersao desta se¢do. Para valores de g pequenos a equacgao (1.38)
tem solugdes complexas, nao sendo o método da bisse¢do muito eficaz para essa regido.
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Figura 9 —Relacdo de dispersdao do modo TM para o GSP’s (curva sélida azul) em uma estrutura
dielétrico—grafeno—dielétrico. A direita, temos o caso ar—grafeno—Si0;. Foi utilizado o valor de

energia de Fermi de Er = 0,45 eV
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(b) Caso ar—grafeno—Si0,, onde &g;0, = 3,9.

q(m'1) %108

(a) Caso ar—grafeno—ar, onde &, = 1.

Fonte: autoria propria.

q
Bj.= 4 Eiy (1.43a)
K.
Bj.= —isgn(z)EJEjvy, (1.43b)
(1.43¢)

K‘.
Bj, = —isgn(z)ij,Z.
Em seguida, ao substituir a Eq. (1.43a) de B; ; na Eq. (1.43¢) e igualar as Egs. (1.43b) e (1.43¢),

obtemos k em func¢do de g e w, tal como

2
W E;
G =q'——" (1.44)
Para este caso (modo TE), as condi¢des de contorno se tornam
Eiy(x%,2)]_o= E2y(%,2)| o> (1.45a)
(1.45b)

B x (x,2) |z:0 — By x(x,2) |Z:0 = UoJy(x) = o oyy Eny(x,2) |z:0'
Como a condutividade no grafeno ¢ isotrdpica, entdo tomamos 6 (@) = Oy, = Oxy.

Combinando as Eqgs. (1.41), (1.43b) e (1.43c) com as condi¢des de contorno (1.45a) e (1.45b),

obtemos
(1.46)

Ki(q, 0) + K2(q, ) = ilowo (o) |
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Figura 10 — Modo TM dos GSP’s obtidos pela solu¢do numérica da Eq. (1.38) utilizando
a condutividade de Drude (1.41) para diferentes pardmetros de amortecimento I' = 77y. Os
dielétricos que revestem o grafeno sdo o ion gel (€, = 3) e 0 SiO; (&, = 4). As linhas tracejadas
mostram a dispersdo da luz nesses dielétricos. Aqui foi usado Er = 0,45 eV e tomamos a parte
real de g
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Fonte: autoria prépria.

A Eq. (1.46) nos fornece a relacdo de dispersao de GSP’s para a polarizacao TE.
Note que a Eq. (1.46) s6 tem solugdo se e somente se a parte imagindria de o (@) for negativa.
Para sistemas convencionais de elétrons 2D, a condutividade segue o modelo de Drude, desde
que as transi¢des interbandas sejam ignoradas, de modo que a parte imagindria da condutividade
Optica é sempre positiva. Como, por exemplo, podemos ver na condutividade tipo Drude do

grafeno que

460 hoE
Im[o ()] = :0 (hzwa; +FF2>, (1.47a)
Re[o(w)] = 20__LEF (1.47b)

T (Ko2+12?)
Portanto, os modos de superficie TE ndo podem ser realizados em um gas de elétrons 2D. No
entanto, na condutividade do grafeno, além da contribui¢do intrabanda do tipo Drude, hé o termo
que explica os processos eletronicos interbanda, como mostram as Eqgs. (1.39), (1.40a) e (1.40b).
Esse termo pode assumir valores negativos. Entdao, sempre que a soma de ambas as contribui¢cdes
produzir um resultado em que a parte imagindria da condutividade € negativa, as excitacdes de

GSP’s do tipo TE sao possiveis.
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Dessa forma, com I' = 0 e tomando 2Er < /i @ para que Ojyz.r N0 seja desprezdvel,

I

A Fig. 11 mostra o grifico de Im(o,) em funcdo da frequéncia angular. Note que a condicdo de

a Eq. (1.39) pode ser reescrita como

4E hw—2FE
Go(@) = 041 4 i | 2EE 4|20 2EF
8 n

ho ho+2ER

negatividade da parte imagindria da condutividade € satisfeita para @ > @,,,. Isto é, a condi¢do
2Er < ho delimita os valores de @ para os quais a Eq. (1.48) € vélida. Portanto, para que
seja possivel excitar GSP’s do tipo TE, devemos buscar os valores de ® > ®,,;, para os quais
a parte imagindria da condutividade o, (®) seja negativa. Tomando como exemplo o valor de
energia de Fermi de Er = 0.45 eV, vemos pela Fig. 11 que somente aqueles valores acima de

WOpin = 1,367.1018 rad/s obedecem tal condigdo.

Figura 11 —Comportamento da parte imagindria da condutividade do grafeno com a frequéncia
angular w. Utilizamos Er = 0.45 eV e a linha tracejada demarca o limite de validade da
Eq. (1.48)

%107

=1,367.10"® rad/s

- T Tw
m

in

Fonte: autoria prépria.

A Fig. 12 mostra as curvas de dispersdo para o modo TE de GSP’s obtidos pela
solugcdo da Eq. (1.46) com a condutividade dada pela Eq. (1.48) para diferentes valores de
€. Note que a curva de excitacdo dos modos TE para os GSP’s parte sempre da frequéncia
correspondente a @,;, tanto para o caso ar—grafeno—ar [Fig. 12(a)] quanto para o caso ar—grafeno—
SiO; [Fig. 12(b)], conforme o esperado. Podemos observar que a curva do modo TE nio se afasta
muito da linha da luz, o que significa que o confinamento € bastante precério. Isso acontece

porque o lado direito da relacdo de dispersdo (1.46) € muito pequeno, levando a um afastamento
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Figura 12 —Relagao de dispersdo do modo TE para os GSP’s em uma estrutura dielétrico—grafeno—
dielétrico, tomando o ar (&, = 1) como o meio dielétrico no painel (a) € 0 SiO; (€50, = 3,9) no
painel (b). Aqui também usamos Er = 0,45 eV
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Fonte: autoria propria.

quase que desprezivel. Isso justifica muito o porqué dos autores estudarem somente os GSP’s
com polarizacdo TM, pois sdo os modos mais perceptiveis quando comparados aos modos TE.

Vamos agora considerar, para o caso da polarizagao TM, a situacdo em que a folha
de grafeno estd inserida em um sistema dielétrico simétrico, isto é, € = & = € de tal forma que

tomamos o seu valor médio, € = (€ + &)/2, na relagdo de disperséo (1.38), que se torna

.o(w) /
1 2 _ 2 /2 =0. 1.49
+l2(0££0 q> —€w?/c (1.49)

Desconsiderando os efeitos de atraso, ou seja, no regime nao retardado, em que

q>> \/ew/c, a Eq. (1.49) fornece-se

2m€eg

() (1.50)

q=i

Sem levar em conta o amortecimento, a condutividade do grafeno [Eq. (1.41)]

torna-se

E
o(w) = 4ia80c£, (1.51)
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onde o = ¢? /4nephc é definido como constante de estrutura fina. Assim, a Eq. (1.50) permite

escrever

20
hogsp ~ 1/ ?Eicq. (1.52)

A Eq. (1.52) fornece a energia de plasmon no grafeno em termos de constantes
determindveis em um sistema. Note-se que també€m permite concluir que @gsp o< /g. Como,
para o grafeno, Er = hvp kr com kp = \/ﬁ\/n_e (NETO et al., 2009), analisando a Eq. (1.52) é

possivel chegar a conclusdo de que

WGsp < net, (1.53)

que € uma assinatura tipica e exclusiva dos GSP’s, como confirmam os experimentos de Ju et
al. (2011) JU et al., 2011), enquanto que a relagdo wgsp o< /g € inerente de qualquer sistema

eletronico 2D.

1.6 Plasmonica em redes periédicas de nanofitas de grafeno

Em 2011, Ju et al. (JU et al., 2011) publicaram um trabalho intitulado ‘“Plasmonica
de grafeno para metamateriais terahertz ajustiveis” (do inglés, Graphene plasmonics for tunable
terahertz metamaterials). Os autores concluiram que ndo é possivel excitar plasmons em folhas
de grafeno homogéneas, mas por outro lado que se consegue facilmente ressonincias de plasmons
em estruturas de grafeno engenhosamente projetadas e que tenham dimensdes muito menores
que os comprimentos de onda da luz. Para tal utilizaram matrizes periddicas de micro-fitas de
grafeno, como apresentado na Fig. 13.

Figura 13 — A esquerda temos a confi guragao da micro-fita periddica de grafeno investigada no
trabalho de Ju et al. (JU et al., 2011). A direita temos a vista lateral do mesmo dispositivo. A

concentracdo de portadores nas fitas de grafeno é controlada por meio de uma porta superior de
ion-gel, possibilitando larga faixa de dopagem por meio de gating eletrostatico. A largura da fita

variaentre 1 a4 um
| D | —
lon gel
D S
1

Fonte: adaptada da Ref. Ju ef al. (2011, p. 631).

Eles conseguiram mostrar que ao se alterar a largura da micro-fita e o doping

eletrostatico, as ressonancias de pldsmons no grafeno podem ser ajustadas em um intervalo
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na casa dos THz. O fato de mostrar ser possivel excitar GSP’s langou as raizes para o estudo
experimental da plasmdnica em grafeno. Dessa forma, o trabalho de Ju et al. JU et al., 2011)
inspirou uma gama de pesquisas cientificas que foram publicadas posteriormente e, portanto, €
considerado um trabalho fundamental na drea. Comentaremos a seguir alguns desses trabalhos.

Logo no inicio de 2012, Christensen et al. (CHRISTENSEN et al., 2012) consegui-
ram fornecer blocos de constru¢do para construir circuitos de plasmons de grafeno para futuros
dispositivos de pldsmon compactos estudando as propriedades de propagacdo de pldsmons
guiados ao longo de nanofitas de grafeno individuais e com interagdo. O grupo da IBM, em
Nova York, (YAN et al., 2012) deu seguimento ao trabalho de Ju et al. (2011) (JU et al., 2011)
fazendo uma investigacdo de estruturas verticais baseadas em grafeno, com énfase em pilhas de

camadas de grafeno e isolantes, como apresentado na Fig. 14.

Figura 14 — (a) Estrutura do dispositivo de empilhamento de camadas de grafeno e material
isolante reportado por Yan et al. (YAN et al., 2012) e (b) o respectivo espectro de transmissao
relativo do infravermelho préximo ao ultravioleta, onde T e Ty correspondem as transmissoes
através da amostra de quartzo com e sem a pilha de grafeno/isolante, respectivamente

(@) (b)
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Fonte: adaptada da Ref. Yan et al. (2012, p. 2).

Foi mostrado que é possivel manipular radiacio de infravermelho médio e distante
(THz) usando as estruturas citadas, obtendo uma resposta plasmonica com diversas aplicagdes,
como por exemplo um absorvedor de radiacdo quase perfeito. Lee et al. (2012) (LEE et al.,
2012) conseguiu a excitacdo de plasmons de superficie em um metamaterial constituido por uma
folha de grafeno depositada sobre uma camada de meta-dtomos hexagonais.

Uma forma diferente de excitar pldsmons em grafeno foi proposto por Schiefele et
al. (2013) (SCHIEFELE et al., 2013) e Farhat et al. (2011) (FARHAT et al., 2011), que consiste
em excitar SPP’s por meio de ondas sonoras super acusticas de superficie geradas eletricamente
(ver Fig. 15). A ideia € usar uma onda sonora para induzir um deslocamento espacial da folha
de grafeno. Dessa forma, as vibracdes eldsticas da folha atuam como uma grade que permite o

acoplamento do campo eletromagnético a propagacao de SPP’s no grafeno.
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Peres et al. (2012) (PERES et al., 2012) propds outra maneira de obter SPP’s em
grafeno por meio da dopagem local do grafeno através da adsor¢ao molecular (ver Fig. 16). Os
mesmos autores mostraram também que tal dopagem pode ser feita controladamente impondo
estruturas geométricas especificas para a folha de grafeno em conjunto a um substrato onde é
depositado de modo a produzir um campo de deformacio periddica no grafeno. Assim, pode-se
produzir um padrao de condutividade periddica que acopla uma onda eletromagnética incidente

e produz GSP’s.

Figura 15 — Acoplamento de luz em pldsmons de grafeno através de ondas acusticas de superficie
(SCHIEFELE et al., 2013). Um sinal de alta frequéncia aplicado a um transdutor interdigital
(IDT) em um filme piezoelétrico gera uma onda acustica de superficie (SAW) que se propaga na
dire¢do x. Em (b) vemos a dispersao de plasmons para grafeno em AIN e em ZnO

z l Laser : Graphene [
g Graphene/ZnO
IDT &, SAW 3 p

)Piezoelectric film

Substrate < Gate

(a) Esquema do dispositivo. (b) Relagao de dispersao

Fonte: adaptada da Ref. Schiefele er al. (2013, p. 237405-2).

holeV]

k[m"x107]

Figura 16 — A folha de grafeno é dopada localmente por 4&tomos ou moléculas adsorvidas que
criam um perfil de densidade de carga ndo homogéneo e, portanto, uma condutividade modulada
molecules graphene
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Fonte: adaptada da Ref. Peres et al. (2012, p. 2).

1.7 Plasmons em fosforeno

O fosforeno — uma monocamada do fésforo negro, alétropo do fésforo — € um
material 2D semicondutor que ganhou destaque no campo da ciéncia dos materiais lamelares
devido as suas propriedades eletronicas intrinsecas de semicondutores do tipo p € que apresenta

propriedades bastante anisotropicas (LIU et al., 2014). Assim como o grafeno, uma ou poucas
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camadas de fosforeno podem ser isoladas através de esfoliacio mecanica (NOVOSELOV et
al.,2005). Sua estrutura cristalina 2D com um formato hexagonal rugoso, conforme vemos
na Fig. 17, e hibridizacio sp> do dtomos de fésforo da sua rede levam a um alto grau de
anisotropia na sua estrutura de bandas (ver Fig. 18), onde as energias das bandas variam
significativamente com a dire¢do do momento. Como consequéncia da estrutura de bandas
anisotropica, tem-se que diferentes propriedades fisicas podem apresentar diferentes
comportamentos dependendo da direcdo em que sdo medidas, o que pode ser bastante promissor

para aplicagdes optoeletronicas que necessitem depender da direcdo.

Figura 17 — Estrutura cristalina do Fosforeno
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(a) Representacao tridimensional de trés camadas (b) Visao de lateral (painel superior)

de Fosforeno. Assim como o grafite, as camadas e superior (apinel inferior) da mono-

do fésforo negro sdo mantidas unidas por forcas camada de f6sforo negro. Apresenta-

fracas do tipo van der Waals. se os vetores de rede primitiva com
médulos: a; = 3,35 Aeay=4.62
A.

Fonte: adaptada da Ref. Liu e al. (2014, p. 4034).

Por se tratar de material semicondutor, o fosforeno apresenta um band gap nao nulo.
Na Fig. 18 o band gap direto calculado para a monocamada de fosforeno € de ~ 2 eV em I', um
valor bem maior quando comparado com a sua versdo bulk de E; = 0,31 eV (LIU et al., 2014).
Essa comparacdo do valor do band gap mostra a possibilidade adicional de ajuste de band gap e
propriedades eletronicas que o fésforo negro possui conforme altera-se o nimero de camadas.
Uma das consequéncias do largo valor de gap de energia no fosforeno esfoliado (monocamada)
¢ a observacao clara de fotoluminescéncia (LIU et al., 2014), isto é, ao serem excitados pela luz
os elétrons da banda de valéncia da monocamada de fosforeno absorvem a energia necessaria
para passarem para a banda de condugdo, e quando esses elétrons retornam para seus estados de
energia originais (banda de valéncia) eles emitem fotons de luz visivel ou ultravioleta. Tal efeito
ndo € observado para o fosforeno no estado de bulk, pois seu band gap € pequeno.

As bandas anisotropicas da Fig. 18 também influenciam diretamente no transporte
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Figura 18 — Estrutura de bandas da monocamada de Fosforo negro, mostrando que o fosforeno
€ um semicondutor de gap direto (ver seta vermelha) em torno do ponto I' e com bandas de
energia com curvaturas diferentes ao longo das dire¢des I'— X e I' — Y, mostrando o seu caricter
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Fonte: adaptada da Ref. Liu e al. (2014, p. 4034).

eletronico. Na dire¢do I' —Y (armchair - AC) a massa efetiva dos elétrons e buracos € muito
menor que ao longo da direcdo I' — X (zigzag - ZZ). Nesta ultima, os portadores sdo significa-
tivamente mais pesados sugerindo comportamento de transporte eletrdnico anisotrépico. Essa
anisotropia influencia diretamente a mobilidade eletronica, permitindo uma mobilidade mais
alta ao longo da direcdo AC em comparagdo com a direcdo ZZ, o que pode ser explorado em
dispositivos semicondutores anisotrépicos para otimizar o transporte de elétrons, pois indica a
facilidade com que os elétrons podem se mover através do material (WU et al., 2015).

Além disso, as propriedades eletronicas anisotropicas também afetam a resposta
optica do fosforeno, permitindo a sintonizac¢io de suas propriedades plasmonicas. O fosforeno é
conhecido por suportar pldsmos em diferentes modos de polarizagdo devido a sua anisotropia
(LEE et al., 2018). Isso significa que sua resposta a luz é direcionada pelas diferentes propriedades
Opticas ao longo das dire¢cdes AC e ZZ, tornando-o um material promissor para dispositivos
plasmonicos anisotrépicos.

Desde a primeira exfoliacdo do fosforo negro em 2014 obtida por Li et al. (LI
et al., 2014) podemos encontrar diversos trabalhos que abordam as excitacdes plasmonicas
de diferentes formas. O trabalho de Low et al. (2014) (LOW et al., 2014b) traz uma anélise
das propriedades Opticas de filmes finos multicamadas de fosforo negro com espessura
variando de poucas a dezenas de nanOmetros. Os autores calcularam suas condutividades
Opticas, usando a férmula de Kubo, para as diferentes dire¢cdes AC e ZZ. Também mostraram
que os espectros de absor¢do Optica do fosforo negro multicamadas variam sensivelmente
com a espessura, dopagem e polarizacio da luz, especialmente em todo o espectro

tecnologicamente relevante do infravermelho médio ao préximo.
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Posteriormente, no mesmo ano, o trabalho intitulado “Plasmons and Screening in
Monolayer and Multilayer Black Phosphorus” (LOW et al., 2014a) apresentou uma analise de
absor¢do de pldsmons para a monocamada e multicamada de f6sforo negro através do célculo de
uma funcdo dielétrica (g, ®) usando um Hamiltoniano efetivo de baixas energias.

Os resultados obtidos na Ref. (LOW et al., 2014a) para a dispersdo de plasmons para
as diferentes direcOes sdo apresentados na Fig. 19(a). Note que hd um comportamento diferente
para cada umas das dire¢des, o que é consequéncia da estrutura de bandas anisotrépica. Na
Fig. 19(b), apresenta-se o comportamento das frequéncias de pldsmons em funcdo da densidade
de portadores n e uma comparacao com o caso do espectro do grafeno. No mencionado trabalho,
eles reportam para a monocamada de fosforeno que as frequéncias de plasmons obedecem um
tendéncia de @, ~ne qu%f: para um filme multicamada de 20 nm o expoente tende a ser menor
que 0.5. Eles relatam que este desvio é devido a forte ndo-parabolicidade causada pelo

acoplamento interbanda.

Figura 19 — Dispersdo de plasmons para o fosforeno para diferentes direcdes e diferentes
dopagens
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Fonte: adaptada da Ref. Low e al. (2014a, p. 106802-3).

Outra consequéncia da anisotropia do fosforo negro € a forte dependéncia angular
na absorc¢do de luz incidente, tanto para a monocamada quanto para a multicamada. O painel

da esquerda da Fig. 20 apresenta a dependéncia do coeficiente de absor¢do interbanda, A(®),
6

Alguns do pardmetros utilizados no trabalho (LOW; AL., 2014a) serdo utilizados para a obtenc¢do dos resultados
no Capitulo 3 desta dissertacdo, tais como os valores das massas efetivas mg, = my, = 0.15mq, m¢, = 0.7mq
e myy, = 1.0mo para a monocamada, onde m;; com i = {c,v} correspondendo as bandas de condugio (c) e
valéncia (v) e j = {x,y} as dire¢des x (AC) e y (ZZ) do material. No trabalho (LOW; AL., 2014a) eles reportaram
resultados para o caso de multicamadas utilizando as massas de m., = m,,, = 0.08my, m¢, = 0.7mg e m,, = 1.0mg
e do band gap da monocamada de A =2 eV.
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com o angulo de polarizacao « para um filme de fésforo negro com 40 nm de espessura, para

frequéncias maiores ou iguais que o seu gap, obtida na Ref. (LOW et al., 2014b).

Figura 20 — Dependéncia da absor¢ao em fungdo do angulo de polarizacdo (painel da direita) e
absor¢do em fun¢do do angulo de incidéncia (painel da esquerda)
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forca de acoplamento interbanda.

Fonte: adaptada das Refs. Low e al. (2014b, p. 075434-4) e Feng e al. (2018, p. 4700407), respectivamente.

O painel da direita apresenta o espectro de absor¢ao para a monocamada de fésforo
negro em fungdo do angulo de incidéncia 0 para a polarizacdo TE. Nota-se que ha uma reducdo
na absor¢do com o aumento do angulo de polarizagdo para angulos entre 0° e 90°. Ja para angulo
de incidéncia, hd um aumento da absor¢do com o aumento do angulo em graus. O resultado
da Fig. 20 foi obtido para uma nanofita de f6sforo negro depositada em um substrato dielétrico
seguido de um metal que funciona como um espelho, desse modo a transmissdo através da
amostra ¢ nula e absorcdo é maximizada (FENG et al., 2018). Ja para a polarizacdo TM, a
absorcao de plasmons na monocamada de fosforeno reduz-se a medida que angulo de incidéncia
aumenta, sendo o seu maximo na incidéncia normal, como reportado no trabalho realizado por

Xiong et al. (2017) (XIONG et al., 2017).

1.8 Escopo do trabalho

O presente trabalho tem como objetivo investigar as excitacdes de SPP’s em re-
des periddicas de nanofitas de grafeno e de fosforeno. Assim, inicialmente desenvolvemos
analiticamente o formalismo matemadtico apresentado pelos pesquisadores N. M. R. Peres e P.

A. D. Gongalves na Ref. (GONCALVES; PERES, 2016). Essa descricdo matematica para o
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tratamento da superede de nanofitas de grafeno posicionadas em um substrato, com uma conduti-
vidade periddica espacialmente dependente, é apresentada no Capitulo 2. Obtemos a relagao
de dispersao e analisamos o problema do espalhamento. Os resultados obtidos reproduzindo
aqueles encontrados pelos pesquisadores N. M. R. Peres e P. A. D. Gongalves no Capitulo 7
da Ref. (GONCALVES; PERES, 2016) para um arranjo geométrico especifico de nanofitas de
grafeno sdo também discutidos no Capitulo 2. Em seguida, no Capitulo 3, exploramos o caso de
nanofitas anisotropicas formadas por monocamadas de fosforeno com formalismo matematico
similar ao empregado para o caso do grafeno. Por fim, no Capitulo 4 apresentamos nossas

conclusdes preliminares e as perspectivas.
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2 PLASMONS EM REDES PERIODICAS DE NANOFITAS DE GRAFENO

Neste capitulo faremos uma descri¢do matemaética baseada nas equacdes de Maxwell
que nos permitird investigar os modos SPP’S quando temos uma condutividade modulada
periodicamente sobre um substrato dielétrico. Consideraremos de uma forma geral o caso de
uma folha de grafeno com condutividade modulada periodicamente (Secs. 2.1 e 2.2). Tal andlise
sera feita investigando o acoplamento de radiacdo eletromagnética aos GSP’s em um arranjo
periddico de fitas de grafeno por meio da resolugdo do problema de espalhamento (Sec. 2.3) e
encontrado a expressao para a transmitancia, refletancia e absorbancia de ondas planas incidindo

sobre o sistema fisico mencionado.

2.1 Configurando o modelo

Consideremos um sistema 2D genérico com uma condutividade periddica espacial-

mente dependente dada por
o(x) =o(x+R), (2.1)

representada na Fig. 21, onde R define o periodo da estrutura que pode ser vista como um
cristal unidimensional ao longo do eixo x com constante de rede R. Aqui assumiremos que tal
modulagdo € alcancada na folha de grafeno, que estd depositada em um meio dielétrico, por meio
da modulagdo periddica do seu nivel de Fermi. Note pela Eq. (1.41) a dependéncia linear de o
com Er. O sistema é assumido infinito ao longo da direcao y, isto €, possui simetria translacional
ao longo do eixo y, e a periodicidade € ao longo da direcdo x. O carater unidimensional do
sistema cristalografico permite definir o vetor de rede primitiva reciproca como G = 2?”.

Da periodicidade do sistema em x, temos que os campos eletromagnéticos obedecem
ao teorema de Bloch. Portanto, estamos procurando ondas de superficie de Bloch magnéticas

transversais (polarizagdo TM) na forma de uma série de Fourier-Floquet, tal como

E(j)(xz i E;E{,?el(q+nG)x —K/n\Z| (2.2a)
n——oo

E(J)(x Z Z Ezne CI+”G) Kj-,n‘Z|7 (2.2b)
N—=—oco
Z B o (a+nG)x ,=Kjalz| (2.2¢)

n——oo
Aqui, o indice j = 1 refere-se ao substrato (z > 0) e j = 2 ao superstrato, acima do

meio dielétrico (z < 0), cujas propriedades eletromagnéticas sdo totalmente caracterizadas pelas
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Figura 21 — Representacdo esquemadtica de uma folha de grafeno com uma condutividade
periddica arbitrdria espacialmente dependente. As cores representam a intensidade de ¢

Fonte: autoria prépria.

permissividades relativas €] e &, respectivamente. Os vetores de onda dos modos de Bloch (ou
ordens de difracdo) sdo definidos como k, , = g +nG, com n inteiro. Se o sistema for linear,
entdo cada componente de Fourier € independente das outras, de modo que podemos usar as

equacdes de Maxwell

— . £ aE‘(l)
VxBY =1 2.3
X 2 o (2.3a)
o L 9BU)
VxEW = 22— 2.3b
X 5 (2.3b)
Desenvolvendo os termos da Eq. (2.3a), temos que
i ]k . .
N oBY) . 9B\
D=l 9 9 |=_22v = y
V xBY) = T R i+ e k
0o BY 0
= k;n5gn(z) BY 7 +i(g +nG)B k. (2.4)

As Egs. (2.2a), (2.2b) e (2.2c) fornecem as componentes espaciais do campo eletro-

magnético, ja a componente temporal é e~ '®’. Entdo, temos

S = —ta)c—zE(f), (2.5)
que resulta em
. 10DE; .
Kjnsgn(z) By = — — EY),
— BY) = —isgn(z) —5 EV), (2.6)

Kj,n C2
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em termos da componente x do campo elétrico. E, de forma semelhante, temos

2
C
(J) WE; (J)
—sBy=—+—7 _E 2.7
yn C2 (q +nG) 51 ( )

em termos da componente z do campo elétrico. Igualando as Egs. (2.6) e (2.7), obtemos

(9+1G) i) (2.8)

EY) = isgn(z) :
Kjn

Agora, desenvolvendo a Eq. (2.3b), temos

() —| 2 E) J |— _ 9% g
E)SJ) 0 EZ(J)
S [i(q—i—nG) EY) 4 ki, 5gn(2) E,Ej)} H 2.9)

com a derivada em relacdo a parte temporal dada por

2BU)

- = iwBY). (2.10)

Portanto, obtemos que

[i(q +nG)EY) + k; n5gn(2) E)EQ} — —iwBl). @.11)

)

Substituindo as Egs. (2.6) e (2.8) na Eq. (2.11), temos

(q+nG)? 0’
s K: [ - J
[ < sgn(z) + xjn sgn(z) sgn(z) n
2
2, .2 _ W€
— —(q+nG)"+xKj,=— 2
w?e;
— Kjn = \/(q+nG)2 - c2j' (2.12)

Note que as Egs. (2.6), (2.7), (2.8) e (2.12) sdo semelhantes as Eqgs. (1.43) apenas
com mudanca g — g+ nG. Tal mudanga ocorre devido as ordens de difracdo (nG) que aparecem
no espalhamento. Conforme discutido na Secdo 1.4, essa é uma consequéncia da modulagao
periddica do sistema e € o que permite o casamento de fase entre a onda incidente e o GSP.

As condicdes de contorno em z = 0 requerem a continuidade da componente tangen-

cial do campo elétrico, isto é:

E® (x,0)— EIV (x,0) = 0. (2.13)
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Assim, usando as Egs. (2.2a), (2.2b) e (2.2¢), temos
Y [E,EZ,B _E! ,2] inGx _ (). (2.14)
n
Da descontinuidade do campo magnético devido a presenca de uma densidade de

carga superficial, temos que

B (x,0) — BV (x,0) = poJ (x) = EM(x,0 2.15
y (xv ) y (xv ) Ho (x) .LLOG(X) X (x7 ) (2.15)

Novamente, usando as Eqgs. (2.2a), (2.2b) e (2.2c), obtemos

)
Z [B)()n) } inGx Z.UOG me. (216)
n
Em semelhanga com sistemas periddicos (por exemplo, um elétron sujeito a um
potencial periédico em um sélido), temos que, para um conjunto periddico de nanofitas de
grafeno ou um grafeno depositado com impurezas que levem a modulacao periddica da energia
de Fermi, como o exemplo que apresentamos na Fig. 16 da Sec. 1.6 que faz referéncia ao trabalho

de Peres et al. (2012) (YAN et al., 2012), podemos escrever a condutividade como uma série de

Fourier
x) =Y &y, (2.17)
m
onde o termo G, é
1 (R .
G = — / o (x) e ™C* gy, (2.18)
R Jo

Assim, mudando m para [ no lado direito da Eq. (2.16), e substituindo a Eq. (2.17),

obtemos

Z [B)(/,zn) ] inGx _ .LLOZ {Z Gm:| lmeE llGx’

—L (B = BU | e"9* = o Y 6, 6, (2.19)
m,l

Para o que segue, é conveniente definir m = n —[. Assim, podemos reescrever as

Egs. (2.14) e (2.19) como

EZ —EY) —o, (2.20a)
Y[ B - B O = o XY 6 L e, (2.20b)

n n |
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0 que resulta em
2 1 ~ 1
B§n) - B§n) = Ho Z Gn—lE)EJ)- (2.21)
1

As Egs. (2.6), (2.20a) e (2.21) dao

& &\, vy o)
— VEs)+—Y 6,,E") =0| 2.22
(Kl,n + KZ,n) XN + we, Xl: n—I x,! ( )

A Eq. (2.22) € um problema de autovalor nao-linear cujos autovalores sdo os valores
de @ que resultam em um espectro de bandas onde a condutividade € periddica. Para tanto,
devemos considerar um sistema no qual as variacdes da condutividade sejam continuas, pois a
descontinuidade nas bordas das fitas produziria um problema de autovalor com solu¢cao numérica

pouco convergente.

2.2 O problema do espalhamento na folha de grafeno com condutividade periédica

Os campos das ondas eletromagnéticas envolvidas no espalhamento que ocorre
quando uma onda eletromagnética incide sobre uma folha de grafeno com uma condutividade

periddica e apoiada em um substrato, podem ser escritos da seguinte maneira

E)Ej) (X,Z) — E;"Ci eiqxeikzz 5]-72 +ZEJEQei(q—i-nG)xe—Kj,n\z\’ (2.23a)
n

Ez(j) (x,z) = Eé”d PUAPLS 0j2+ ZEZ(Qei(q+”G)x e Kinll , (2.23b)
n

BY (x,2) = Bl 42 §; 5 1Y BY)ella1G) ¢ Kinld, (2.23¢)

n
onde ¢ = ksin 0, k, = kcos 0, conforme estd representado na Fig. 22, G = 2w /R, k = \/e_za)/c e
Kjn ¢ dado pela Eq. (2.12). O nimero j = {1,2} refere-se ao substrato abaixo do grafeno e ao
meio dielétrico superior, respectivamente.

Sempre que (¢ +nG)? > w’e i/ ¢?, temos uma onda confinada na interface. Por outro

lado, sempre que (g +nG)? < w*¢;/c? implica

w2g;
Kjn = i\/ 71 — (g +nG)?, (2.24)

portanto, temos uma onda propagante.
Vamos aplicar as condi¢des de contorno (2.13) e (2.15) aos campos das Egs. (2.23a),
(2.23b) e (2.23c) para obter as relacdes andlogas as (2.20a) e (2.21) agora para o caso do

espalhamento.
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Figura 22 —Representacdo esquemdtica dos campos incidentes e vetor de onda k na situagao de
espalhamento. O campo magnético € paralelo a folha de grafeno com condutividade modulada
periodicamente e o vetor de onda k ndo possui componente emy

Fonte: autoria prépria.

Da continuidade do campo elétrico [Eq. (2.13)], para n # 0, temos:

Emct +ZExn€lnGx ZExneme 0

 pinei +Z ( 71n)> inGx _ . (2.25)

Devido a simetria do problema devemos ter para a n-€sima ordem

E?) =E{). (2.26)

Agora, para n = 0, temos
pinci JrE(ZO) _E(lo) —0. (2.27)
Da descontinuidade do campo magnético [Eq. (2.15)], para n # 0, temos:

Bty (B~ BL) €0 = oo (x Z ) eilGx, (2.28)

0 que nos leva novamente a

By —BiW = 1Y 6, iE. ). (2.29)

I

Agora, para n = 0, temos

B4 B3 B = Y 6 EL). (2.30)
!

Portanto, podemos concluir que as condi¢des de contorno impdem que

EX =EY para n#0, (2.31a)
Eri+EX = EY) para n=0, (2.31b)
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e
Bgln) _Bg,zrz +loY. 5n—zESI) =0 para n#0, (2.32a)
By B~ B + oY 6 EL) =0 para n=0. (2.32b)

Nota-se que as expressdes (2.31b) e (2.32b) sao as Egs. (2.20a) e (2.21) com um
termo adicional relacionado as ondas incidentes.

Para n # 0, usando a Eq. (2.6), temos

(1) weE (1
Byn = — - Exn, (2.33a)
WE
B =i—E\). (2.33b)
KonC
Substituindo as Egs. (2.33) na Eq. (2.32a), obtemos
. weE 1)y W& (1) ~ (1)
- Exn - Ex.n 6,_1E =0
lKl.,n 2% lKZ,n c2 % +NOZ n—1Ey
0 [ & €1 (1) ~ (1)
— —1—= — | Exx 6, 1E =0
2 (Kz,n * Kl,n) ’ +'uOZ b
2
& €] (1 ,.. ¢ ~ (1)
- — E —) 6, E./=0
(K’27n + KLn) o ko w Z 1
& &\, Ly o)
— — | E —) 6, E./ =0| 2.34
(KZ,n + Kl,n) X,n + 800)2 n—Ity ( )

Note a semelhanga da Eq. (2.34) com (2.22). Agora, para n = 0 e usando a
Eq. (2.31b), as Egs. (2.33) se tornam

(1 _
By,O = —j - c2 Ex,O’ (2.353)
2) . 0& (1) inci
Bo=i o (B —E). (2.35b)
Da mesma forma, substituindo as Egs. (2.35) na Eq. (2.32b), obtemos
. 0E& (1) Linei . 08 (1) inci ~ (1) _
! K10 €2 Eco=By" —1 K20 €2 (Ex,O —Ex ) +‘u02 6B, =0
o0& & (1) pinci | LOE L ing ~ (1)
— i | —+— ) E ¢ -B"™+—=E & E.) =0
lcz (Kl,o + Kz,o) x,0 y T K2.0 2x +,u02 1y
2 2
& & (1) € pinci & inci | HoC = (1)
- ——+-—=)E/—-——B —FE — )Y 6 E./=0
(lq,o * Kz,o) e K0 e Y O-iEy

: 2
€] & (1) ! ~ (1) _ € pinci | €2 Linci
- —+—=\E/+—Y 6_E) =—B" 4 = pinc 2.36

( K1,0 sz) x,0 EAYO) Z Pl o 7 K2.0 x ( )
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Aplicando as equagdes de Maxwell (2.4) e (2.5) aos campos incidentes, obtemos

. - . ~ . - A . 82 U ;A o .A
V x Binci _ —lkZB mczx+ igB, inciy _la)c_z (Exznczx+EZznczz)
5 inci . & £ inci

—  —ik;By =—zwc—2

Inct ___ mnci
—  kB," = co—Ex
&
2k,

2
Sabemos que Ky = 1/¢> — M , tem-se que

¢* + k2 = K2 (sin® @ +cos? 0) = k>

— B = —=EM (2.37)

2
o etk =—g
w?e w?e
— k= —2—q —1\/2— 22
c
— kz = iK‘270 — K20 = —ikz. (2.38)

Substituindo as Eqgs. (2.37) e (2.38) na Eq. (2.36), obtemos

€1 & (1) i ~ (1 C 0eE inci
—+— | E — )Y o_E/ = E
(KI,O + K270) 0 + E Z ! Xl C2k lk
& &\, i (1) _ 282 inci
— || —+— | E — JE> ) = E . 2.39
(KLO + K'270) x,0 + €0 Z [ x,1 i— k ( )

As Egs. (2.34) e (2.39) sdo equacdes matriciais cujas solu¢gdes para um dado
sdo as amplitudes do campo elétrico. Tais solu¢des podem ser obtidas numericamente através
da diagonalizacdo do problema de autovalor-autovetor generalizado. Tendo calculado tais
amplitudes podemos, entdo, analisar graficamente o comportamento da refletincia, transmitancia
e absorbéncia através da estrutura em termos da frequéncia angular . Para tal, vamos derivar

tais expressoes na proxima Secdo 2.2.1.

2.2.1 Expressoes para o cdlculo da Transmitdncia, Refletincia e Absorbancia para o modo

™

Vamos deduzir, a seguir, as expressdes para a transmitancia, refletincia e absorbancia
e mostrar que esses valores podem ser calculados em termos das amplitudes do campo elétrico.
Para isso, considere o vetor de Poynting para as ondas eletromagnéticas envolvidas, sendo
| -

S=—E xB. (2.40)
Ho



56

Como as dependéncias temporais dos campos elétricos e magnéticos sdo termos

—iwt

harmonicos e '*", o valor médio sobre um periodo temporal de S é

pd 1 = -
§) = 5 -Re{E x B}, (2.41)
(5) = 5 FelE < B}
Estamos considerando o caso da polarizagao TM, logo a Eq. (2.41) fica

a 1 * A * A
($) = 2 NelEcB; 2~ BB (2.42)

Como o sistema estd configurado de modo que o fluxo de energia atravessa a amostra

ao longo do eixo z, entdo a Eq. (2.42) fica

(S2)

S, = 2—“091(3 [E. B}, (2.43)

correspondendo ao fluxo médio de energia eletromagnética por unidade de drea através do eixo
z. Devemos levar em conta os campos incidentes, refletidos e transmitidos de modo a calcular
os fluxos de energia incidente, refletido e transmitido através do sistema. As componentes dos

campos sdo dadas nas Egs. (2.23a), (2.23b) e (2.23c). Para os campos os campos incidentes,

temos
ginc — LEK [EincBinc*] (2.44)
z 2‘“0 €|y y . .
Assim, utilizando B;lf” obtido na Eq. (2.37) podemos reescrever a Eq. (2.44) como
(0135 *
S;I’lC 2‘LL 9’{ [ElnC k 5 E/lan ]
1 w&e (.2
— SlnC lnC
¢ 21 k.2 | ‘
; (0828()
- §M== e |E|, (2.45)

onde utilizamos ¢? = 1/ &. Para encontrar as expressdes de S, para os campos refletidos e
transmitidos, devemos substituir a Eq. (2.2) na Eq. (2.43), resultando em
1 N ks - _
S, — z_uocﬁe [; E)EQ (ila+nG)x , Kfv”|Z|B§7j,2 o i@ nG)x , =K, [zl (2.46)
Para a n-ésima ordem de difracdo, temos que

Sen

( ) —K;j n|Z| ( ) Kﬁk,nlzl
” 2“%[ inlfl BY) el (2.47)
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Conforme mencionado anteriormente, para termos uma onda propagante K; , deve ser imagindrio

puro. Entdo, vamos definir

Kjn = i\/ €jw*/c* = (q+nG)* = ilKjal, (2.48)

de modo que a expressao (2.47) pode ser reescrita como

1 N N
Sz,n — 2_“()9(6 [Eyg,jn) e l|Kj.,nHZ|B)()7Jr2 el|Kj.n||Z|}
1 . N
= S;pn=-—NRe [E)S,’n BY) } : (2.49)
210 ’

A Eq. (2.6) da os valores de B§J,2 em termos de E)Ej,z . Levando em conta a condicdo

para K; ,, podemos reescrevé-la como

() _ Ej®
By, = —isgn Eyy
yn g ( ) C2’K]’n’ X,
50 ;
—  BY) = —sgn(z) 2’ EY). (2.50)
?|K;jnl
Substituindo a Eq. (2.50) na Eq. (2.49), temos
S _9{ _ gl &% gl
Zn — 2o e sgn(Z) X,1 CZ|Kj,n‘ xX,n
P ;
= S;n=—sgn(z) = % EY)2. (2.51)
’ 2|Kjn|

Dessa forma, as expressdes para os fluxos de energia refletido e transmitido por

unidade de drea sdo dados, respectivamente, por

Ref _ 82800) (2)

= ] E (2.52a)
Trans 8180(0 (1)2

= — 2.52b
Z,n 2|K17n| ‘ X,n ( )

Note que quando K, € real a expressdo (2.50) € imaginaria pura, o que implica que ndo ha

: : : R
energia ao longo do eixo z, pois S, , = S, of = ST’ NS =

= (0. Para a n-ésima ordem de difracdo, a
transmitancia e a reflectancia sdo definidas, respectivamente, como

Trans
S zZ,n

; (2.53a)

inc
\) z

SRe f

zZ,n
Ky = |——

ginc (2.53b)
Z
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Assim, os valores totais para a transmitancia e reflectancia sao

(12
€1 kz Ex,n
n n
@
R= Z%"n com Ry = —— | =2 (2.54b)
n |K2,n‘ E)lcna

Somente as ordens de difracdo correspondente aos modos de propagacao (casamento de fase)
devem ser levados em conta na Eq. (2.54). Como a soma da transmitancia (7"), reflectancia (R) e
absorbancia (A) deve ser 1 por se tratarem de probabilidades, podemos escrever a absorbancia A

como sendo

A=1—T—R. (2.55)
Entdo, a absorbancia para a n-ésima ordem de difragdo ¢

EY

ED)| + [

)

k, &1 -1
n=1- |Einci|2 [8_2 [0

2
} . (2.56)
2.3 Grade periddica de nanofitas de grafeno

Nesta secdo, aplicaremos o formalismo do Se¢do 2.2 ao caso especifico cuja periodi-
cidade na condutividade € devida ao arranjo periddico de nanofitas de grafeno e compararemos
com os resultados obtidos no Capitulo 7 do livro “An introduction to Graphene Plasmonics” de
autoria dos pesquisadores N. M. R. Peres e P. A. D. Gongalves (GONCALVES; PERES, 2016).
Analisaremos os resultados de transmitancia, reflectancia e absorbancia para diferentes parame-
tros do sistema com condutividade periédica modulada espaciamente. Para tal, resolveremos
numericamente o problema de espalhamento dado pelo sistema linear formado pelas Egs. (2.34)
e (2.39), visto como uma equagdo de autovalores-autovetores generalizada.

O formalismo desenvolvido na Secdo 2.2 €, de uma certa forma, genérico para
qualquer tipo de modulagdo periédica da condutividade, dada ao escrevermos o (x) na base de
Fourier [ver Egs. (2.17) e (2.18)]. A unica restri¢ao 14 imposta foi de que ¢ fosse dependente
da posicdo e periddica, 6(x) = o(x+ R), mas ndo especificamos como seria essa dependéncia.
Assumiremos aqui que o(x) = 0, s(x) de modo que s(x) seja uma fun¢do que depende da
configuragdo do sistema e Oy € a condutividade de Drude do grafeno, dada na Eq. (1.41). Logo,
a Eq. (2.18) fica
_ % ["

R Jo

6 s(x) e 9% dx. (2.57)
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O sistema em questao a ser estudado esté representado na Fig. 23, em que uma rede
periddica composta por nanofitas de grafeno estd depositada em cima de um substrato, assim a
nanofita esté interposta entre dois meios de constantes dielétricas €| e &, respectivamente. Note
que a célula unitéria do sistema periédico, com parametro de rede R, estd dividida em uma regido
onde ndo ha grafeno e outra ocupada pela nanofita de grafeno. A largura das nanofitas € dg € a
largura da regido sem grafeno € dy.
Figura 23 —Ilustra¢@o de uma onda plana com polariza¢do TM incidindo em uma matriz periddica
de nanofitas de grafeno (grating) com pardmetro de rede R = d, +dj, onde d; e djy correspondem
as larguras da nanofita e da regido sem grafeno, respectivamente. O substrato tem constante

dielétrica & e o superestrato &
Einc

Fonte: autoria propria.

Com a geometria apresentada na Fig. 23, temos que s(x) pode ser escrita em termos

da funcdo degrau, que descreve uma descontinuidade abrupta na condutividade, tal como

s(x) = O(x—dp), (2.58)
onde
0, se x <dy
@(x — d()) = % , se x=dy - (2.59)
1, se x>d
Portanto, tomando [ = 0 e substituindo a Eq. (2.58) na Eq. (2.57), tem-se que
R
6() = %/ @(x—do)dx
R Jo
o do R
_ % {/ O (x — do) dx + @(x—do)dx]
R |Jo do
O¢
= —=(R — d,
7 0)
O,
-8 dy. (2.60)
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Agora, tomando [/ # 0 e substituindo a Eq. (2.58) na Eq. (2.57), tem-se que

~ _ Og K B —ilGx

6 = O(x—dp)e dx
R Jo

o, (R

= O(x—dp)e "% dx
R Ja,

lmd ilmd,
= O gin (%) 7 2.61)
Im R

lembrando que G =27 /R.

Com os coeficientes da condutividade em maos [Egs. (2.60) e (2.61)], podemos
substitui-los na equacao linear formada pelas Eqgs. (2.34) e (2.39) para calcular numericamente a
transmiténcia, reflectancia e absorbancia. Nas Figs. 24 e 25 apresentamos essas quantidades para
diferentes valores de I" para o caso de uma onda polarizada do tipo p incidindo em uma estrutura
periddica de nanofitas de grafeno (Fig. 24) e para o caso do grafeno continuo (Fig. 25).

Figura 24 — Absorbancia (curva sélida preta), transmitancia (curva azul sélida) e refletancia

(curva pontilhada vermelha) de uma onda p-polarizada através de uma estrutura periddica de
nanofitas de grafeno para I' = 3 meV (painéis da esquerda) e I' = 9,2 meV (painéis da direita)
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Transmitance and Reflectance
T
1

=)

Transmitance and Reflectance

Fonte: autoria propria.

Comparando os resultados mostrados nas Figs. 24 e 25 para o caso da rede periddica
composta por nanofitas de grafeno e o caso do grafeno uniforme e continuo, pode-se notar picos
de ressonancias bem definidos associados aos GSP’s no caso da estrutura semelhante a uma
grating que de acordo com a Ref. (PERES et al., 2012) estao associados a diferentes vetores
de Bragg (ordens de difra¢cdo), enquanto que tais quantidades tem um comportamento suave
para o caso continuo. Nos valores das frequéncias de ressonincia, percebe-se que o valor da
absorbancia € bem superior para o caso das nanofitas periddicas do que no caso continuo, cujo

aumento na absorbancia corresponde ao acoplamento da radiagdo eletromagnética aos modos do
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Figura 25 — Absorbancia (curva sélida vermelha), transmitancia (curva sélida vermelha) e
refletancia (curva pontilhada preta) de uma onda p-polarizada incidindo em uma folha de grafeno
uniforme e continua para I' = 3 meV (painéis da esquerda) e I' = 9,2 meV (painéis da direita)

Ahbsorbance
Ahsorbance

Transmitance and Reflectance
Transmitance and Reflectance

(@) I' =3 meV b)) I'=9,2 meV

Fonte: autoria prépria.

tipo de Bloch dos GSP, isto €, uma maior absor¢do induzida por GSP na estrutura de grating.
Comparando as escalas dos resultados dos painéis da esquerda (a) com os da direita (b), note-se
que os valores de absorbancia sdo cada vez maiores e mais bem definidos quanto menores o
valor de I'.

Agora, vamos investigar como o0s espectros da absorbancia dependem dos demais
parametros envolvidos no problema. Comecaremos pela quantidade de portadores por unidades
de area (densidade eletronica = n,). A Fig. 26(a) mostra que quanto maior a densidade eletronica,
mais intensas sao as ressonancias apresentando absorbancias com maiores magnitudes, e seus
picos ocorrem para frequéncias cada vez maiores. Compare o resultado para n, = 1.5 x 10'3 /cm?
(curva sdélida azul) com o resultado para n, = 0.5 x 1013 / cm? (curva pontilhada vermelha).
Sabendo da relacao de dispersao do grafeno com a energia de Fermi dada por Ef = hivpkp e
também da dependéncia do vetor de onda de Fermi kr com a densidade dada por kr o< \/n_e, vemos
que quanto maior n, maior serd kr e consequentemente maior serd o valor de Er, explicando
os picos de ressonancia se deslocarem para a direita para maiores frequéncias quando tomamos
maiores densidades eletronicas. Esses valores sdo tipicos da densidade eletronica do grafeno para
energias de Fermi da ordem de 10~! eV os quais sdo habituados a serem utilizados na literatura,
como reportado nas Refs. (BISTRITZER; MACDONALD, 2009; CASTRO NETO et al., 2009).

A Fig. 26(b) apresenta os valores das frequéncias de ressonancia de pldsmons no
grafeno, obtidos a partir da Fig. 26(a) para a posicdo do primeiro pico de ressondncia, em

funcdo da densidade eletronica. Ao realizar o ajuste de funcdo utilizando um formato do tipo

constante X nle’ , obtemos b = 0.2491 ~ 0.25. Vemos, portanto, que @Wgsp ~ ne% sendo igual ao
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Figura 26 — (a) Curvas da absorbancia para diferentes valores da densidade eletrénica n, em
unidades de 10'3/cm?. (b) Comportamento da frequéncia de ressondncia de plasmon no grafeno
Wgsp com a variacdo da densidade eletronica n,. As constantes utilizadas sdo I' = 3.7 meV,
dg:4um,R:8,LLm, €1 :3,82:469:0
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Fonte: autoria prépria.

que ja haviamos previsto na Se¢do 1.5 para uma uma folha de grafeno imersa em um meio
simétrico.

Na Fig. 27 apresentamos o espectro de absor¢do para diferentes valores do periodo
de rede R. Note na Fig. 27(a) que hda um aumento do valor da frequéncia dos picos de ressonancia
a medida que o valor de R diminui. Podemos entender esse comportamento associando a redugao
ou aumento das larguras das nanofitas de grafeno com a fisica de pogos quanticos, lembrando
que quando reduzimos (aumentamos) a largura do pogo de potencial os seus niveis de energia
se tornam mais espagados (préximos) possuindo mais (menos) niveis dentro de um mesmo
intervalo de energia. Assim, ao reduzirmos a largura das nanofitas de grafeno, as energias e
consequentemente as frequéncias de ressonancias devem de fato ser maiores, como observado na
Fig. 27(a). Na Fig. 27(b), os circulos vermelhos apresentam o comportamento das frequéncias
de ressonéncia de plasmons em grafeno em fun¢do de g, onde tais valores foram obtidos das
posicdes dos primeiros picos de ressonancias da Fig. 27(a). Ao fazer o ajuste de funcio para a
forma constante x g” obtemos b = 0.4947 ~ 0.5, mostrando que as frequéncias seguem a relagio
de dispersdo @gsp o< /g em conformidade com os resultados obtidos por Ju et al (2011) (JU et
al., 2011).

Na Fig. 28 apresentamos as curvas de absor¢cdo para (a) diferentes larguras da
nanofita dg e (b) o seu comportamento para diferentes angulos de incidéncia 6. Observe que as
frequéncias de ressonincia diminuem a medida que d, cresce. Quando d, = 1R temos a curva

para o caso da folha de grafeno uniforme, pois nesse caso dyp = 0. Os valores das magnitudes
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Figura 27 — Em (a) temos as curvas de absor¢do no grafeno para diferentes valores de R.
Mantemos a largura da nanofita em d, = R/2. Em (b) vemos os valores das frequéncias de
ressondncia para a primeira ordem de difracdo (n = 1) em termos de k, | = g € sua respectiva
funcdo de ajuste a x qb . As constantes utilizadas sio I’ =3.7meV, Er =0.3eV, €, =3, =4
e0=0
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Fonte: autoria prépria.

da absorbancia sdo maiores para d, mais largos devido ao aumento da drea preenchida por
grafeno na célula unitdria de periodo R. Vemos na Fig. 28(b) que a absorbancia tem uma fraca
dependéncia com o angulo de incidéncia 6, apresentando um estreitamento do primeiro pico e
uma atenuacgdo dos picos subsequentes para angulos maiores. Em adicdo, note que as posi¢des

dos picos de ressondncia nao sdo alterados quando 0 varia.

Figura 28 — (a) Curvas de absor¢cdo como funcao da frequéncia tomando 6 = 0 e diferentes
valores de larguras da nanofita d,. (b) Contour plot do dngulo 6 da frequéncia e da absorcao,
tomando o valor da largura da nanofita fixa de d, = 0.5R. As constantes utilizadas sdo I' = 3.7
meV, Er =03eV,R=8um, e =3e& =4
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Fonte: autoria prépria.

Vale destacar que todos os resultados obtidos até o presente momento estao em
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total acordo com aqueles apresentados no Capitulo 7 da Ref. (GONCALVES; PERES, 2016),
mostrando que o c6digo computacional desenvolvido para tratar numericamente o problema da
modulacao periddica da condutividade em um sistema do tipo grating de grafeno depositado
entre dois dielétricos esta correto. Adaptaremos o mesmo codigo para tratar o caso de nanofitas

de fosforeno no préximo capitulo.
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3 PLASMONS EM REDES PERIODICAS DE NANOFITAS DE FOSFORENO

Neste capitulo, nosso objetivo € aplicar o formalismo apresentado no capitulo 2
a uma rede periddica de nanofitas de fosforeno (ou fésforo negro), um material anisotrépico,
semicondutor e alétropo do fésforo. Realizaremos uma andlise concisa da estrutura de uma
folha de fosforeno com condutividade modulada, que estd posicionada sobre um substrato
dielétrico. Investigaremos o acoplamento entre radiacao eletromagnética e pldsmons em um
arranjo periddico de fitas de fosforeno, resolvendo o problema de espalhamento. Posteriormente,
utilizaremos solucdes numéricas para calcular a transmitancia, refletincia e absorbancia de ondas

planas incidentes no sistema.

3.1 Configurando o sistema

O sistema aqui tratado € composto por um arranjo periddico de nanofitas de fosforeno,
depositado no plano z = 0 entre dois meios dielétricos com permissividades relativas €| (para
7> 0) e & (para z < 0), modelado por uma condutividade periddica espacialmente dependente
que satisfaz a condi¢@o de Bloch o (x) = o(x+ R). Temos, portanto, um sistema semelhante ao
descrito na figura 21, com a diferenca de que agora temos uma folha de fosforeno no lugar da

folha de grafeno como apresenta a figura 29.

Figura 29 —Representacio da vista superior de uma folha de fosforeno com uma condutividade
periddica arbitrdria espacialmente dependente. As cores representam a intensidade de o. Abaixo,
direcdes armchair - AC e zigzag - ZZ sdo, respectivamente, as direcoes x € y

wnif\
O\ S

o(x) o

Fonte: autoria prépria.

A seguir, encontraremos a relacao de dispersao do sistema e, em seguida, derivaremos

a estrutura tedrica para lidar com o problema de espalhamento.
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Figura 30 — Indicagao das dire¢des AC e ZZ no plano de isotropia e vista 3D da nanofita de
fosforo negro
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Fonte: autoria prépria.

3.1.1 Relagdo de dispersdo

Conforme visto anteriormente, a periodicidade do sistema implica que ele obedece

o teorema de Bloch, entdo as ondas eletromagnéticas acopladas podem ser escritas na base de

Fourier como

o)

Ei(r)= Y (El,x+E],y+E],z)eFenrthn) =il (3.1a)
n—-—oo

[e)

Bi(r)= Y (Bl,x+Bi,9+Bl,z)e ks thy)=Kiakl

n—=—oo

(3.1b)

Onde j =1 denota a regido do substrato para z > 0 e j = 2 a parte de cima do meio
dielétrico, para z < 0, sendo cada regido espacial caracterizada pelas permissividades relativas &;
e &, respectivamente. A dependéncia temporal das equacgdes (3.1a) e (3.1b) € a forma harmonica
tipica e /", Os vetores de onda dos modos de Bloch(ou ordens de difracio) continuam sendo
ky,» = q+nG, com n inteiro. Note que neste caso estamos tomando a forma geral dos campos
com todas as componentes, isto €, ndo estamos considerando os casos de E jou B j paralelos a

interface como fizemos anteriormente.

Dessa forma, aplicando os campos das equagdes (3.1) nas equacdes de Maxwell

OB ;
VXE;= —a—tf, (3.2)
VXB] — i%

=47 (3.3)
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Para a n-ésima ordem podemos desenvolver:

X vy 2z
. — |0 Jd d
VxBj= 5 5 % (3.4a)
B, B, BZ
JdB, 0B,
= ¢ - == 3.4b
(55 (%) (5 -%): e
= [ikyB; + sgn(z) Kj nBy] £ — [sgn(2) & nBx + iky nB;] 9 + ilky nBy — kyBy] Z, (3.4¢)
& JE; ¢ [JdE., OJE, OJE;, IOE;
At A =——JE.. 3.5
2 @l T et 2 (3.5)
Igualando as Equacdes (3.4c) e (3.5), obtemos
. ; i0€; .
ikyBLy+ Kjns8n(2) Bl = =3 El s (3.62)
. . I0E; .
Ky 58(2) By + ihnBly = —5 By, (3.6b)
; , WEe;
kenBj, — kB, = —C—ZJEZ{”. (3.6¢)

Podemos seguir um desenvolvimento similar para a Equacgdo (3.2), da seguinte

maneira
JE, OJE JE, OE
VXxE; = | 22_"22)% 22 3.7
<E; (ay az)”(az ox )7t (372)
= [ikyE; + sgn(z) Kj nEy| X — [sgn(z) Kj nEx + iky, nE] +ilky nEy — kyEy]Z, (3.7b)
JB; 0By, JB, OB,
- = X y 4 B;. 3.8
at latx+8ty+8t -l (38)
Igualando as equagdes (3.7b) e (3.8), obtemos
ikyEZ, + Kjnsgn(z) Ef, = ioB],,, (3.9a)
Kjnsgn(z) EL, +ikenE, = —iwB],, (3.9b)
kenE], —kE], = 0B ,. (3.9¢)

Vamos encontrar um conjunto de equagdes relacionando as componentes E,{;n, Ey’ n
e EZJ » fazendo o seguinte procedimento: Substitua Bin daEq.(3.9a)e Bin da Eq.(3.9¢) na Eq.
(3.6b)



ky . I : . ken .+ ky I0E;
usene) | ELy o ppsen(e) | +iken | "0 B, = 2 L, | = B,

_— - lkxﬂ’laEJ{Jl + |:—6Kj’n Sgl’l(Z) + Ekxm — C—2 E;n + Kj_‘nasgl’l(Z) EZJJL =0
2

. i . W~°E; ; .
—  —ikyukyE], —1i (szn — kin + 2 ]) Eyfn +Kjnsgn(z) kyE, = 0.

Substitua BJ,, da Eq.( 3.9a) e BJ,, da Eq.(3.9b) na Eq. (3.6¢)

I . ken k., . i ) WE: .
ke | =K 58n(2) B = 3Eg} —ky [ayEg — s Kinsgn(2) Eyf} - _C_zf El,
; : 2 2
i ; i . k k WOE; ,
— haKjnsgn(Q) B+ ko Kjasgn(2) Bl + | == = S+ 0 | EL, =0
j i o il2 ) 0 j
—  kunKjnsgn(z) EL, +kyKjnsgn(2) E), +i | ki, + k5 — = El,=0.
Substitua BJ,, da Eq.( 3.9a) e B, da Eq.(3.9¢) na Eq. (3.6a)
oo ken i Ky i o ken e .
y {? Ein = ByE)?} + Kjnsgn(2) [5 Kjnsgn(2) EL, — ;EZ} =——5Eia

— |:_6ky o Kasgn(2)” + = | Edy  knky By — = msgn(2)EL, =0

2
w°ei] . . ,
7 [KJZ” —k+— J] El p+ kenkyEy , + ik nKjnsgn(z)EL, = 0.

Dessa forma, o sistema de equagdes obtido é

2
. i . W°E;j ; ;
- lkx,nkyEin —1 (Kin - kin + C2 j) E)J;,n + Kj’n Sg”l(Z) kyEZJ,n = O,

2

2
W E; . . . .
(K‘in - k)% + C2 J) EjC]Jl + kx7nkij}]7n + lkx7n K]vn sgn(Z)Egﬂ’l = O
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(3.10)

(3.11)

(3.12)

(3.13)

(3.14)

(3.15)

(3.16)

(3.17)

(3.18)

(3.19a)

(3.19b)

(3.19¢)

Vamos desacoplar o sistema de equagdes da Eq (3.19) para obter uma relagdo entre

Kjn € as demais constantes. Para facilitar a manipula¢io das expressoes, podemos reescrever o

sistema na seguinte forma
— ialE,{,n — l'blEy{n + ClEz{,n =0,
azE){J, + szyj’n + iCzEZj’n =0,

a3E){7n + b3E){n + l'C3EZj’n =0.

(3.20a)
(3.20b)
(3.20c)
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Como b3 = ay, bp = c; e ¢3 = ap, temos

—iaE], —ib\E],+c\E], =0, (3.21a)
MmE], +c\E], +icE], =0, (3.21b)
@EL, +a\E], +iaEl, =0. (3.21¢)

Primeiro, vamos encontrar Eyj n € EZJ » em funcgdo de E){n Isolando EZJ » na Eq (3.21a) obtemos

. i . .
E!, = C—l(alE){,n +biE],). (3.22)

Vamos substituir EZJ » na Eq (3.21b) e isolar Eyjn

. . C . .
Ey+ By = @Bl +biE],) =0 (3.23)
. b .
o (az - m) Ef,+ (q - 1—02) Ef, =0 (3.24)
1 1
— (Cla2—01C2)E){7n—|—(C%—blcz)Ey];n =0 (3.25)

(aar—aicr) ;

— E/ = EJ . 3.26
y,n (C% o b]CZ) X,n ( )

Para obter EZ] » em fungdo de E){n basta substituir a Eq (3.26) na (3.22)

oL al_blw} j

3.27
Z,n Cl (C% _b]CZ) ( )

Xx,n"
Agora, vamos substituir na Eq (3.21¢) os Ej, e EZ, obtidos anteriormente e simplifi-
car o maximo possivel:

(craz —ajca)
(cf —bica)

E){n_a_z {al_blw E/ =0 (3.28)
) Cl

a;El —a
3Exn 1 (C% _ blcz) X,Nn

— C1a3(C%—b1C2) —C1a1<C1612—611C2) —ap [al(c%—blcz) —bl(claz—alcz)] =0 (3.29)
— c?a3 —c1bicraz — C%alaz +a%c102 - alazc% + apbraic; + a%blcl — axbratc; =0 (3.30)
— c%a3—b1cza3—2c1a1a2 —l—a%cz —i—a%bl =0 (3.31)

2 2 2
0°E; 0°E; W°E;

2 2( .2 2 I (2 g2 J 2 2 W7

— k(B + ) - (-t ) (B - )

2 2
W°E; W°E;
. (Kgn ey ,) L2 IR (k;,, g OE f)

c2

jn

2 .2 2 2 “)281'
F Rty (K =Ko+ =57 ) =0 (3.32)
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2 2 ngj 2 2 42 2 2 a’zgj 4 L2 22 C"231‘
2 2 2 2 2
W*E; W*E; W*E; W*E;
g2 2 j 2.2 12, .2 12 (12 2 j
2 2 2 2 ngj
+kx,n Kj,n ij” — kx,n C—2 =0 (333)
4 4 08 5 2 52 2 2 08 5 0%,
K'7 x,n + K]vn C2 +%+W_ 2Kj7nkx7n C2 B K.hn C2 ky
2 0%\’ 2.2 2.2 W’ 2 2 2(923' 2 4(1’28'
j j j j
JFKJ'J1< 2 ) KK — Ky K= — Kok — ke + 2k 2 Ktk =3
2 2 2 2 2 2
e W*E; W°E; W*E; W’E;
K2 1) - ’xa-k/2+ — ) k2 =K+ 2 )2
y\ 2 /62/ Jntxn c2 Jn c2 Txn X,y
w2e;\ > wle;\ > e\
2 j j 2 j 2 4
_2kx,n( 2 ) _< 2 ) ky+( 2 ) — 2K5 ke ks + Koy
2 2 i, g2 4 2 .2 j_

T heaky —ky ks 2 +%_%+W_O (3.34)
2 2 2 2 2 2 2
W*E; W>E; W7E; W>E; W*E; W*E;

4 j 2 .2 j 2 12 j 2 2 W7Ej » 4 W7E;j
Y Kin g 2Kk~ 2K 3 ky+2( 2 ) Kin 2k =3 ken+ k=3
2,1\ 2 20, 2,1\ 2 2-\4
o2 () ke, 2, (B 4 () =0 (3.35)
C ’ C ’ C C
4 ) ) wzgj 2 2,2 4 2“’28]‘ 4 2 wzgj
2 2
W’E;
+(—=%) =0 (3.36)
C
4 ) 2 12, .2 C028}' 4 2 .2 2 12 2 ngj 4
2 2 2 2 2 2
W>E; W>E; W>E; W>E; W>E;
2.2 2,2 L W7E; j j. 2 12 J2
SRR T S +< = ) t Kk k=0 (337)
2 2 2 2 ngj 2 (2 2 L2 a)zej
2 2 2
w’e; w’e; [ WE;
20,2 .2 2 j j j 2 2 2\ _
th <ky Ktk T =5 ) T2 < 7 T KK ky> =0 (3.38)
2 2 2 2 a’zgj 2 2 2 2 wzgj
2 2 2
W’E; W’E; W’E;
2.2 .2 2 j P2 2 g2 i\
K (Km K=k +— >+ > (xm K=k +— > —0 (3.39)
2 2 2 W’E; 2 2 2 6025/' —0 340
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2 2
2 2 A
— (ijn—kx’n—ky+ 2 > =0 (3.41)
2
W°E;
} Kin_k)%,n_k§+ 6‘2] =0 (3.42)
w3e;
— Kj7n:\/k%7n—|—k§— sz. (3.43)

As condicdes de contorno do problema em z = 0 requerem a continuidade da com-
ponente tangencial (ou seja, direcdes x € y) do campo elétrico e a descontinuidade do campo
magnético através da interface (ou seja, ao longo na direcdo z) devido a presenca de uma den-
sidade de corrente superficial induzida pelo campo elétrico ao longo das direcdes x e y. A

continuidade do campo elétrico permite escrever

=

(Ey—Eq)|;=0 =0, (3.44a)
9 (E2—E{)|;—0=0. (3.44b)

Somando e usando as expressao dos campos (Eq 3.1), desenvolvemos

3 [ i (EG 2+ EQy +ER2) - i (B s+ E() 5+ E0)2) ] ket oy)

i (E(Z) 3 +EYy+EC) z) . i (E)E}n +EN 9+ E z>

n—=——oo Nn=——o0

ei(kx,,,x—O—kyy)

=0 (3.45)

ey (B0 - EW) 2+ (B2 - E) 5+ (B - ELY) 2] ellexsnticsio

b9 Y [(E2 - E0)) 4 (B2 - B 5+ (£ - EL)) ] eltermocion —g

n=—oo
(3.46)

— i (E)Ez,, —E&) "G 4 i (Ey(%,) —Ey(}n)) e"Gx = (3.47)

n=—co n=—oco

Y (EQ - EG) + (BS - B | % <o, (3.48)

Dessa forma, podemos concluir que, para a n-€sima ordem de difracdo

EZ) =E) (3.492)

ER) =E). (3.49b)

Em acordo com a lei de Omh, podemos escrever a descontinuidade do campo

magnético de forma sintetizada para as dire¢des x e y como
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2x (B — By)|._g = tod*” = o (J7°%+ J7P9) = poo (x) Eq ., (3.50)

onde o(x) é o tensor 2 x 2 de condutividade do Fosforeno (KHOA; AL., 2019),(PHUONG et
al., 2020)) definido como

Oxx(x)  Oxy(x)

o(x) = . (3.51)
Oxy(X)  Oyy(x)

JZD

Onde Oy, (x) = Oyy(x). Dessa forma, a densidade de corrente pode ser reescrita em termos

dos elementos 0;; como

o [ou) oo [EY onEL) + o BV

7= | = (1) (1) (3.52)
Oxy(X) Oyy(x) ) \Ey OxEx ' + 0y E)y
—7% = (oub + 0y B ) £+ (0B + 0B 5. (3.53)
Como
£ $ 2
2% (Bi—By)._o = 0 0 1
(Bl X BZ,X) (Bhy - B27y) (Bl,z - BZ,Z)

— 2% (B1 —By)|._g= —(B1y—B2,)X+ (B1x— B2,)J, (3.54)

podemos usar as componentes dos campos da Eq (3.1), para reescrever a condi¢ao de contorno

da (3.50) da seguinte forma
¥ (82— B) 2+ (B — B 5] etarsnoesso) -
o Y. {(0utl) + 0B )2+ (0B + 0Bl ) 3} elrticehn
T [(B B 5 (B BE) 5] o=
b0 3 (0 + 0B D) 5+ (oY) 0y D) )0 .

Assim como fizemos para o grafeno na Eq. (2.17), a fun¢do da condutividade

periddica espacialmente dependente do conjunto de nanofitas de fosforeno pode ser escrita como

ou(x) =Y 8o me™, (3.56)
m
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com coeficientes de transformada de Fourier

1

R .
Gom = = /O Oo(x)e ™% dx, (3.57)

onde o € o indice xx, yy ou xy da condutividade. Portanto, fazendo a conveniente mudanca
m = n— [ na (3.56) e substituindo na Eq. (3.55) temos

5 (B3 ) a+ (B B2 5] v =

n=—

Ho Z Z [(Gxxn €' (= Z)GXE( )—}—nyn le(” Z)GXE( ))x

a
N=—00|=—c0

+ <nyn le (n l)GXE( )+nyn le (}’l l)GXE( ))S{| eilGx (358)

— Z [<B§2n) —Bﬂ) X+ <B)(cln _ Bx?,,> 5,] oinGr _

nN=——oo

Ho Z Z |:(Gxxn lE I +0'xy,n lEy(,ll)>fC

N=—0[|=—_c0

+(BontE] +GuaniEy])) 5] 0" (359

Logo, os componentes X e y da Eq.(3.59) podem ser reescritos, respectivamente,

como

Z (Bg’z 1 > Mo Z (Gxx n— lE N + nyn IE(}I)) einGx - 0, (3.608.)
=T - .

Z (B)(C}VZ B)(an) Z (nyn l l + ny n— lE(7ll)> einGx =0. (3.60b)
== - [=—eo .

Para a n-ésima ordem

By — By — Ho ZZ_ (Geen B + 60 iE)) =0, (3.61a)
B B2 Y (GevntES) + 6 iE)) = 0. (3.61b)
[ A—
Vamos usar as Eq. (3.19) e (3.9) de modo a obter as expressdes B( ,), = B)(C ,), (E ,5 ,B,Ey(Jn))
e ngn = Bg’,z (E)E]n) , Ey(,,) ). Isolando EZ(,,) na Eq.(3.19¢), obtemos
EY) = ;:g’;(f) {(xﬁn — 2+ %) EY) - kxvnkyEy(,’,})} . (3.62)
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Substituindo Ez(jn) na Eq.(3.9a) podemos desenvolver

BY) Z%E§{2 - z% sgn(z) EY) (3.63)
B =i s Kxin W R ) EY) ke ik B >] i sen(2) B (3.64)
nKin
— BY)= ifzj(i) [(x]%n — 2+ a);ej ) é—ynE,S{g +I2EY) - szEy(j,,)] (3.65)
R UL L KKin -5 wjf’) BEl) (- Kin>E§f2} . (3.66)
Jsn XN
Agora, substituindo EZ(],,) na Eq.(3.9b) temos
BY) Zé Kjn5gn(2) EX) — %"’EZ(Q (3.67)
B =Lk, sgn(z)EY) — ;5872 {(an — K2+ ﬂf’) EY) 4 kg nky L ,2] (3.68)
) OKj, c
— By =5 f) {KinE)E{,; - (K‘in — 2+ wjff ) EY) - kmkyEy(ﬂ (3.69)
— By —’Sngj Kkﬁ - wjzgj) Eth - kx,nkyEy(,Q} . (3.70)

B! (m’q’n _(kf - wjf ! > EY —k, nkyEy(}}} , (3.71a)
Bl = w;;n _(ki - “’jf 2) E) - kx,nkyEy(f,)] , (3.71b)
Bl = w;ﬂ (Kin —K+ %) ,{%Eﬁb + (- K%,n>Ey(,12} , (3.710)
Biy = w,_é (Kzz —k+ %) kk—y o (k2 - K%,H)Eﬁﬂ . (3.71d)

Dessa forma, usando as Eq. (3.71a) e (3.71b), podemos desenvolver a Eq.(3.61a) da

seguinte forma

- (1) (1) 2 (1) (1)
E\) Eyn E\) E\
_z [<k§ [0} £2> ok, (kz— 0} 81) ks K%

0} 2 ) Kon Kon Y2 ) Kin 1n
— Ho Z (Gxxn lE l) +O-xyn lE )> 0 (3 72)
|=—oco
: 2
i w € € 1 1 1 1
— — {——2( 1 +—2> )En)+k2( + )Eﬁ,ln _kx7nky< +—) Ey(,ﬂ
o c Kin K2 n Kl.n K2.n Ki.n K2n
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2 2
€ € c 1 1 c 1 1
— (A ZEN SR —+ — BN - Skaky (— + — B
Kl.n K2.n (0] Kl.n w K n

n
K2.n N} K>
c [ ) -~ 1
+ % y (oxx’n_,E)E.‘,) + GXW,_,Ey(J)) —0 (3.74)
|=—co
2
€ € c 1 1
— - < ! + 2 )E)E}n + _Zky ( + ) (kyE)E,ln _kx,nE)E,ln))
Kin K2 n o Kin K2 n
1 1
NO‘Z(?Q) Z ( xx,n— lExl + Gy n— IE(J)) =0 (3.75)
2
€ ck 1 1
— < ! + 2 )Eyg}n - 2y < + ) <kyE)£,ln _kx,nE)E,ln)>
Ki.n K2 n () Ki,n K2.n
I w (= o~ 1
L y (oxx,n_,E)EJ) + me_lEy(J)) —0. (3.76)
|=—co

Podemos proceder de forma andloga para as Eq. (3.71c), (3.71d) e (3.61b)

( (3.77)
n = —y,
ky |1 ) 2, 08 1 > 2, O°F (1) L o2 0
— a |:K27n (Kz’n — ky + 2 + Kin KLn — ky + 2 Ex,l + Ko (ky — KZ,n)
Lo o ph)_ 0§ (s M) a (1)
+a(ky—1<1’n)] E, —7uol_z (ow,_lExJ + Gy iE} ) 0 (3.78)
2 2
0~ ky £ & c [ 1 1 (1 [ 1
— T — | K K,—k E k
c2 Ke.n { <K17n + sz) + 02 l Int Kon =K Kln + K xn T | Ky Kin
1 N, . = [~
+ Kzn) — K1 — sz} Eyl +iop ¥ (GerntEL) + 6 iE)) =0 (3.79)
ky &g & ? [ 1 1 AL 1
— — | K Kn,—k — E — |k
kx,n { <K1,n T KZ,n) - o? b - o Y Kin T K2 n o * o> | Ki.n
1 1 I w /. 1
- Kzn) — K~ sz} Eyy + o L (Gon B + 80 1Bl ) =0. (3.80)

Portanto, a relacao de dispersdo do problema € o seguinte sistema de equacdes

2
€1 & 1 ¢k 1 1 1 1
( + )E,E,n — 2y ( + ) <kyE)£,n —kx,nE)g,n))
Ki,n K2.n () Ki,n K2.n
I v (a (1), A Y _
+om L (GaniBr] + Sy =0 (3.812)
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2
€ € c 1 1
Ki.n K2.n o Ki.n K2.n

L1 1 M, I v (=~ 0, ~ 20

I

——o00

(3.81b)
A solugdo das Eqgs. (3.81a) e (3.81b) fornece a estrutura de banda do espectro polaritbnico em

um sistema onde a condutividade do fosforeno € periddica.

3.2 Espalhamento em uma grade periddica de nanofitas de fosforeno

Agora, consideramos o espalhamento da radiacao eletromagnética por uma grade
periddica unidimensional de nanofitas de fosforeno e seu acoplamento aos pldsmons polaritons
de superficie. Da mesma forma que na secao 3.1.1, devido a periodicidade da grade, os campos
eletromagnéticos podem ser expressos na forma de uma soma de Bloch. Portanto, para uma onda

plana monocromatica incidente na grade a partir da regido onde a permissividade € & (z < 0),

temos que:
E,=E,+E, ¢ E|=E,, (3.82a)
B,=B;+B, ¢ B =B, (3.82b)

com o vetor de onda de entrada sendo definido como k, = k(sin 6 cos ¢, sin 6 sin @, cos 6), onde 0
e ¢ sdo, respectivamente, os angulos polar e azimutal, conforme ilustra a figura 31, e k = \/&;@/c.
Os indices i, r e t correspondem as ondas incidentes, refletidas e transmitidas através do sistema.

Figura 31 — Representacdo esquematica dos campos incidentes e vetor de onda k, na situacdo de
espalhamento em uma grade de nanofitas de fosforeno depositada em um substrato dielétrico.

Os campos elétrico e magnético possuem componente em x, y e z € a periodicidade € na direcdo
X (armchair)

[PST OIS0 S
pesosesossd

VV><

Fonte: autoria propria.

Podemos reescrever as Eq. (3.82) como
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Ej(r)= (EX+E$+Ei2)e™ 8+ Y (El,2+E],5+E],2) i sl - (3.83a)

n=—-—oo

B)(r) = (Bix+Bi§+Bi.2) "8y j+ Y (Bl,X+B],9+B],2) ettt Kinldl = (3 83p)

Nn——oo

onde k;, ; estd definido na Eq. (3.43) e os niimeros j = 1,2 referem-se ao substrato abaixo do
fosforeno e ao meio dielétrico superior, respectivamente. O primeiro termo das Eqs. (3.83a) e
(3.83b) corresponde ao campos incidentes, E; e B;, quando j = 2, sendo as entradas do problema.

2
Z . W°E; .
E importante destacar que quando k)%’n + k; < C—ZJ temos uma onda propagante, pois nesse caso

0%¢g; ‘- .
n= l\/ 2~ k2, — k%. Caso contrdrio, temos uma onda confinada na interface.
R

Kj,

De forma semelhante ao obtido na se¢do 2.2, aplicando as condi¢des de contorno
(3.44) e (3.50) aos campos (3.83a) e (3.83a), obtemos expressdes semelhantes as Egs. (3.49) e
(3.61) mas agora com um termo adicional relacionado a onda incidente quando n = 0. Dessa,

forma a continuidade do campo elétrico impde

2 1
Eiy+Eg)=Egy paa n=0, (3.84a)
E (2,)1 = Efgl,l para n#0, (3.84b)
onde o indice B = x ou y. A descontinuidade do campo magnético impde
2 1 - [~ )| 1
By +B,— Bl ko Y, (GuriEl +60 i} ) =0, (3.850)
= —oo
1 2 < 1) | ~ 1
ch,g - Bx.,3 ~Bi,— o ), (ny,—zE,E,,) + ny,—zEy(J)) =0. (3.85b)
l:—oo
paran=0. E
2 1 - [~ )| A 1
B)(W) _B)(’JZ —Ho Z (Gxx,nflE)EJ) + ny,nflE)EJ)) =Y, (3863)
j—
B —B3 —t0 Y (G iEr) + 6 iEy)) =0, (3.86b)
l: o

para n # 0. Realizando as mesmas manipulagdes algébricas feitas na Secdo 3.1, encontram-se
as mesmas equagoes (3.81a) e (3.81b) para o problema de espalhamento quando n # 0. Para
n = 0, vamos obter um sistema de equacgdes semelhante usando as Eqgs. (3.71) nas Egs. (3.85a) e

(3.85b). Comecaremos usando a relacdo (3.84a) para reescrever as Eqs.(3.66) e (3.70) como

' w?e\ k
By =— [(Kf,o—k§+ 1)—yE(f)+(k§—K12,o)Ey(,ﬂ, (3.87a)

B —— KK;O 242 282> Z(EN B+ (R~ k30)(EL —Eiy)] : (3.87b)
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4 2
(m__t 2 W7E N (1) (1)
B)’»O _(DKl 0 |:(ky o CZ )Ex,O _kxvokyEy7O:| ) (387C)
; 2
2 ! 0&\ gl (1)
B)()ao) - wKZO |:<k)2} - C2 ) (E)E,O) _Eix) _kx,Oky(Eyp _El‘):| . (387(1)

Assim, substituindo as Egs. (3.87¢) e (3.87d) na Eq. (3.85a), temos

ifT1(, o (1) 1 (1) L (2 @&
_ |: (ky — 2 ) (EX,O _Eix) - a x,Oky(E%() —Ejy) + K'_ ky - —2 Ex70

@ | Ko C 1,0 c
1 1 o [ N . 1
—akx70kyEy(7o)} +By,—1o ¥ (GXL_ZEJEJ)+ny7_lEy(J)) —0 (3.88)
) [=—o0
2
o (e  e\_.q .1 1\ ) 1 L
0y 2D s S VEY ok (—+— ) E
c? (K1,0+K2,0) x0T y<K17o+K2,0 w0 O K1,0+1<2,0 »0
1 [, o8 1 W, O (o ()~ ()
oo (ky - —> Bt k0B, =Bt 50 B (Sl 4 1B)) =0
(3.89)
(e e (L B gk () £
Kio Ko o>V \K0 Ky x0T 2O kio ko)
2 2 2 2
cc 1 ,y O°& cc 1 cc .
+ Ea (ky — C2 ) Eix — EK_pkx’OkyEiy — E 1 (DB,‘y
2 oo
cT . ~ 1 ~ 1
+iop Y (GuriEl +60iEl]) =0 (3.90)
—

Aplicando as equagdes de Maxwell (3.4b) e (3.5) nos campos incidentes, temos:

(l'kyBénci . isz§/”Ci)_ﬁ¢+ (iszinCi o iqBénci)j\,_i_ (iqB;nci i ikyBinCi)ﬁ

O&  inci incig incig
= —i— 2 (EMy 4 "l EMCiz), (3.91)
1 rwe
—B;, = - <—22El~x -|-kyB,-Z> . (3.92)
Z

Aplicando as equagdes de Maxwell (3.7a) e (3.8) nos campos incidentes, temos:

(ikyEé'nci - l'kZE;nCi).iC—i- (ikZE)l;nCi o l-qEé'nci)j\, + (in)l;nci . ikyEinCi)ﬁ

= io(BY“'% + BY''y+ BY''2) (3.93)
1
—>Biz = a(kLOEiy — kyEix)- (394)
Entao
(0135 kx ()ky k}z,
B; = E; : P\ — E; 3.95
iy Czkz i, T (Dkz iy (Okz ix ( )

2
we,  ky k
by <c2kZ a)kz> ot ok, ° (3.96)
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Substituindo a Eq. (3.96) na (3.90), obtemos
2 2
g &\ &,/ 1 1 1y, ¢ L1\
—F— |-k —+— || E. g + —keoky| —+— | E
{(KI,O—'_KLO) w? y<K1,o+Kz,o)] x0T 20ty K1,0+K2,0 »0

2 2 2 2 2

1 [, o s 1 c* we, kg ky 0ky

= (K- =2)E. - ——kokyE; — —io || == — E; E;
ok, ( Y2 ) ET kg O T 2! KczkZ ok ) ok,

)

Ly (s p) & 2 _
+%1—Z_’m (Gee1EL) + 60 1B ) =0 (3.97)

g & A L1 1 1y 1 L\
(s 2 e Y EY - Sk (— +— ) E
[(Kl,o N sz) o> (Kl,o i Kzo)] 50 T g2 e0ls K10 * Ko/ 0

IR i w’e L w2£2 )] &+ kuoky , iksoky 5
©? | | k20 ) Tk \ 2 B K20 k; '

R (1) (1)) _
— E E =0. 3.98
+80wlzzoo(xx -l 1+ny =15y ( )
Mas
k2 + ki o+ ky =k*cos® 0 + k* sin® @ cos” ¢ + k*sin” O sin® ¢, (3.99)
212 2 2 2 ) 08
=k"[cos” 0 +sin” O(cos™ ¢ +sin“@)| =k* = — (3.100)
C
2
w-&
— kf:—(kiﬁkﬁ—c—z) (3.101)
- |a 0>&
— =i\ gk — = =ik (3.102)
C
— KZ’OZ—ikZ. (3.103)
Entao
2
2 _ 2 2 07&
—E =Kotk - (3.104)
2
— RB= Ryt g (3.105)
Dessa forma, usando as Egs. (3.103) e (3.105) na (3.98), obtemos
2 2
£ & ¢ o 1 1 (m, c v (1)
— ——k — | |E k ky
KKloJero) w? y(’ﬂo Kzo)] £0 ¥ g0 Kzo
e {[’ <k2+k2 71 75’ <7£+k2+k2 75'
x,0 x,0 lx
lkx70ky lkX,Oky > (
+( ) B So—w Z (oxx LEY + 6B ) (3.106)
2 2
£ & o1 1 (m, c 1 1 (1)
A=) R —+— | EW + koky ([ — +— |E
— KKLOJr sz) o> <7<170+ Kzo)] x0T @2 0 K170+ Ko/ 0
¢ 2i

ot [ +H0) Byt keoky By + wo X (6B +64E)) =0, 3107
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Podemos proceder de forma semelhante substituindo as Egs. (3.87a) e (3.87b) na

(3.85b)
| ) £ £
! o°e\ ky Lxp 0
— K k2 et N I T kz_K.Z Y
® ( b c? ) kx0 1,0 *(k —Kip) K1.,0
(1) (1)
» o e\ k Eo—E) o, o (B —E)

+ | K30 — Kk + — +(ky — &

( 202 ) keo K20 (ky = K20) K2.0
B0 Y (60 EV 16, ED) =0 3.108

i~ Ho Y, (o vl T O0w—1Ey; (3.108)

ky w2(81 82> 2( 1 1 )1 (1)
——— || —+— | +Kot+Ko—k | —+— || E
2 1,0 2.0 K]() K20 x,0

0
1 1 0%\ k, E;
+ |:k§ —+ _) — KI,O - K270:| E)g,lo) — (Kz 0— k2 2 Y Tk

Kio Ko 2 ) keo K20
22 _Pp EY ED) =0 3.109
— (ky — 270),(20_7 .UOZZ (ny —E [+ Gy yJ)_ (3.109)
k € € c? 1 1
B
ky0 Kio Ko Kio Ko
2
C 2 1 1 (])
— | —+— ) —Kx0—Kol| E
+ o2 [ v (Kl,o + Kz,o) 1,0 2,0] 7,0
2 ) 2 00
c E;. . E;, . . . . 1
- { ikeoky —|—z(k§+k12)k—l;—za)B,~X} + oy Y, (60, 1E +6,EL)) =0,
|=—o0
(3.110)

onde usamos kio = —kz2 — k§ + % obtido por meio da Eq. (3.105). Da relacdo (3.91), obtemos

1 e
B;, = . <kx,OBiz - 7Eiy> : (3.111)

Substituindo B;, da Eq. (3.94), temos

2
kx 0 kx70ky wey

_Sop 05 3.112
ok, Y ok, % ke " (3.112)

K2 k. ok
B, = ( %0 _@> E,— 2, (3.113)

B:

Iy

ok, k,c? wk,



Substituindo a Eq. (3.113) na (3.110), obtemos

k € € c? 1 1
(e 2)+ Sl (e )
ky.0 Kio Ko Kio K0

2
c 1 1 1
+ — 5 |:k2 (_ + _) — K10 — K270:| E)EO)
() K1.0 K2.0 ’

CZ 2 2E k%() (1.)82 kx()k
— — |ikeok ks +ky)——i| == — E"yE
2 ”“”k iy + )k "Nk T |t

I v (=~ (1) M\ _
"o, L (ol + 8 18]) =0

k € € 2 1 1
— —y{(—1+ 2)+_|:K10+K20_k2(_+_):|}E)E,1n)
ky0 Kio Ko ? Kio Ko

2
<l L 1 (1)
— k| —+— ) —Kio—Kpol|E
+ P l Y <K170 + Kzo) 1,0 2,0] %0

2
E;
2ik, ok
w{leyk+

@12 (Gxx 1 '+6,, IE(,1)> =0

k € € c? 1 1
e
ko [\Ki0 Ko Kio Ko

w? K1.0 K20 k k

My _
gole <Xy 1E1+ny lE,1>—O

k £ £ c? 1 1
- () Slese e
ko K1.0 K20 K1,0 K20

1 c? 2i

? K10 K20

I v (x (1) MY _
+€o—a’1;w (60 B + 6B ) =0,

i [0} [0}
k(k2+k2)——< K2~k + 752 752) E;

c? 1
+— |:k)2) <— + —) —K1,0— K‘270:| E}EB — Ek— [kx,OkyEix + (k)z, + kg)Ely]
Z
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(3.114)

(3.115)

2 1 1 2 2i
+ o {k§<—+—)—;q,o—xz,0]15y(}} E{’kxokE + (R + I2)E; }

(3.116)

(3.117)

Finalmente, vemos que o sistema de equagdes, quando n = 0, para o problema do

espalhamento é

g & 2 L1 1 1, ¢ 1 LR W)
G2 e S VEW L ok (—+— ) E
[(Kl,o * Kz,o) > (Kl,o * Kz,o)} x0T @2 0 K10 * Ko/ 0

c* 2i

., i (1 (1) _
B Ek_z [(kz +kx,0) E;, +kx70kyEiy} +€0_CO Z (Gxx IE oA +ny -1k i ) =0

[|=—o0

(3.118a)
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_y —|——2 Kio+ K _k2 L_i_L (1)
keo |\ 1,0 Kzo LT R0y Kio Ko Exo

2 A
1y ¢ 2i ‘ TN
[ (a + a) —Ki0— K O:| EyO Ek—z [kx,OkyElx + (ky —{—kz )Ely]

i 1) MY _
+&w”ZL(q%[E,+ow1EJ> 0. (3.118b)

Observe que, semelhantemente ao sistema obtido na secdo 2.2, as Eqgs. (3.81a),
(3.81b), (3.118b) e (3.118a) sdo equagdes matriciais, cujas solugdes, para um dado @, sdo as
amplitudes do campo elétrico. Tais solu¢des podem ser obtidas numericamente com auxilio
da equagdo (3.26), que permite escrever a componente Ey(]n) em fun¢do da componente E;EJ,,) da

seguinte forma

EY) =p, ;EY), (3.119)

(crax—aicz)
(C% — blcz)

Para os campos incidentes, podemos aplicar as equagdes de Maxwell para obter um

D,;=— (3.120)

sistema de equagdes andlogo ao da equagdo (3.19) de modo a obter E;, em fungéo de E; na
seguinte forma: E; =DE,, onde
ky
qky - é(kz _k§ _kzz)

D= . (3.121)
K= g — k2 k2

Note-se que, como g = k sin 0 cos @, a equagao (3.121) implica em uma indetermi-
nacdo quando 6 = 0° e ¢ = 90°. Tendo calculado tais amplitudes podemos, entdo, analisar
graficamente o comportamento da Reflectancia, Transmitancia e Absorbancia através da estrutura

em termos da frequéncia angular m.

3.2.1 Expressoes gerais para o cdlculo da Transmitancia, Refletancia e Absorbdncia

Na secao 2.2.1, deduzimos as expressoes para Transmitancia, Refletdncia e Absor-
bancia a fim de calcular essas grandezas em uma grade de nanofitas de grafeno, considerando
apenas o caso do modo TM de incidéncia. No entanto, neste capitulo, estamos abordando o
caso de uma onda incidente em uma grade de nanofitas de fosforeno, onde os campos elétrico e
magnético possuem componentes nas dire¢des x, y € z. Portanto, as Egs. (2.54a) e (2.54b) nao

sdo aplicdveis para o célculo dessas grandezas fisicas no caso das nanofitas de fosforeno.
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Por essa razdo, vamos deduzir, a seguir, as expressdes para a Transmitancia, Refle-
tancia e Absorbancia através da estrutura analisada neste capitulo mostrando que esses valores
podem ser calculados em termos das amplitudes do campo elétrico. Para isso, considere o vetor

de poynting para as ondas eletromagnéticas envolvidas sendo

s—LExB (3.122)
Lo

Como a dependéncia temporal dos campos elétricos e magnéticos continuam sendo

termos harmonicos e ', o valor médio sobre um periodo temporal de S ainda é

(8) = Sie{E X B*}. (3.123)
2o
Realizando o produto vetorial E xB*,a Eq. (3.123) pode ser reescrita como
(8) = T L g (EyBf — E.B})x + (E.B} — E:B})y + (E.B} — E,B})2}. (3.124)

Dessa forma, o fluxo médio de energia eletromagnética por unidade de 4rea através

do eixo z, aqui, serd definido como

1
(S.)=8, = Z—HOERe[ExB; —E,B], (3.125)

sendo o fluxo médio de energia eletromagnética por unidade de area através do eixo

Z. Assim, para os campos incidentes, temos

S = —EKe[E ek "B e ikt |y e®Tp; ke (3.126)
210 ’ '
, 1
— §" = Re[E; B}, ~E;By. (3.127)
20

Substituindo as Eqgs. (3.96) e (3.113) na Eq. (3.127), obtemos

2
; (0135 ky % kx()k} "
s~ 1 g _ E E;
YT e{ [(&kz a)kz> ok,
k? WE k. ok
_E; S e 3.128
b [(a)kz kzcz) Y wk, ( )

. 1 we, Kk ky ok
N Slnc — 9{ Y E-*E' s )’E E*
S Toug e [(czkz cokz> i ok,

Ko we ky ok
—| = - —= |E'E, + =2E/E;
((okZ [ + ok, Y

(3.129)
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1 (1.)282 2 2 (D282 2 2
S;nc 2u0kw{( c2 —ky ‘Eix| -+ T—kx,() |Eiy’

+2ky okyRe [ESE; ]} (3.130)

Onde usamos a propriedade Re[z]z2] = Re[z125] com z1 = a; +bjie 2o = ar + byi.
Para encontrar o fluxo refletido e transmitido por unidade drea, vamos substituir as
componentes dos campos, para a n-ésima ordem, conforme sao dadas pelas Egs. (3.1a) e (3.1b)

na Eq. (3.125)

Sz = 2_M92e[E§{,2 e il BY)" ¢~ Kinldl — EU) ¢~ Kialdl BU)” ol (3.131)
Para uma onda propagante devemos ter Kj , = i o’ 8’ k2 — k2 dessa forma definimos
w’e;
Km:i\/ I k2 —kz_z]K]n] (3.132)
' c?
de modo que
Sp. = %E){e EY) e—i|Ki,n||Z|B§13* oilKinllzl _ Ey(]n) i 1Kinlll gl)* ¢! il (3.133)
bad “0 Y ) ) )
S = %iﬁe[ EDBY —ERBA . (3.134)
Levando em conta a condic¢ao (3.132) as Egs. (3.66) e (3.70) podem ser reescritas
como
2
() _ sgn(z) R N AT N SRS E Y
Ban 0[] K_lKL"' —kt+—3 EEX" + (ky +[Kj.nl ") Eyin | 5 (3.135)
2
h o sgn(z 7€ ~ ;
Bl)) =38 Kki - — ’) EY) - kx,nkyEy(,’,?} . (3.136)
(0‘ Kj7n| c

Substituindo |k ,| em B)(/,)l da Eq. (3.135), obtemos

b _sen(@) | 2 AR )
B = ol (72—{—]( +i - Af+ o ¥ES
(3.137)
) r . 20, .
Y =57 kxnkyE)EQJr(w—f’—k,%n)Ey(Q}. (3.138)
" ol [ c ) 5

Substituindo as Eqgs. (3.136) e (3.138) na (3.134), temos
2
sgn(z j W°E; ) * )*
S :g—ome {E)E,Jn [<k§ _ 62/) EY) — kyphy E) }

. N 25, N
~EY]) {kx,nkyEéfr? + (% - kin) EY) } } (3.139)
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sgn(z (D E; i ; ) ¥
> Su =g gt | (1 ) B bk B
N . wzg. .
~kenkyEX) BN — (0—2’ —kﬁ,n> E) |2} (3.140)
sgn(z) , o 6] w’s ()2
— Snz =y . ky — 2 |E = - kin | 1Eyn|
~2kakFe [ES BN (3.141)

Dessa forma, as expressdes para os fluxos de energia refletido e transmitido por

unidade de drea sdo dados, respectivamente, por

—1 w? [0 ? (L) (2)
SREF: k2 E ) 2 —k2 E ” 2
zuorww{( )1 (S .

Dk nkyRe [ §,2"E§§2]}, (3.142)

; 1 (0231 1 w? &1 1
Sizans :m { <k§ — 2 ) |E)g’n) |2 _ ( 2 — k2 |E)gn) |2
n

~2keak e [EG B (3.143)

Conforme vimos anteriormente, para a n-€sima ordem de difracdo, a transmitancia e

a reflectancia sao definidas, respectivamente, como

STrans REF
Z,n _ | Mzn
T, = F 7 K, = W (3.144)
Substituindo as Egs. (3.130), (3.142) e (3.143), obtemos
o [(28-R) IEGIP+ (28 -2, ) 1B + 2kek e [EGT )|
Ty =—= , (3.145)
| K1 (Tz — kg) E; |2+ <% — q2> |Ei, |2+ 2qk,Re [EfiEiy]
L (“’582 kz) EZ)? 4 (% ) EX) P + 2k nkyRe | E [ ,E,B*Ey%)}
R =—— - - (3.146)
2l | (8 ) B, P+ (28 - ) |, )2+ 29k Re | EE, |
De modo que seus valores totais sdo
T=Y 7, R=Y % (3.147)

Tendo calculado a transmitancia e a refletdncia, a absorbancia é obtida por meio de

A=1-T—-R. (3.148)
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3.3 Resultados da Transmitancia, Refletancia e Absorbancia em funcao da frequéncia

Para obter as solu¢des numéricas das Eqgs. (3.81a), (3.81b), (3.118b) e (3.118a) é
necessario descrever matematicamente de que forma se da a periodicidade da condutividade.
Conforme mostra a figura 31, a grade periddica é composta por regides com fosforeno, de largura
dr, e regides sem fosforeno, de largura dy, com parametro de rede R. Dessa forma, a geometria

do sistema, permite escrever a condutividade como
0 (x) = ol s(x), (3.149)

onde o/ é a condutividade 6tica do tipo Fosforeno monocamada para a direcio o, que é
aproximada por um termo tipo drude para frequéncias até o infravermelho médio, dada por

(LOW; AL, 2014a)

F ezne

o . 3.150
O = %I = (@ + /) (3.150)

Onde oy, = 0y, =0, I' € 0 damping, m, = myc = 0.15 my e my = mzz = 0.7 m( sdo as massas
efetivas para uma espessura a = 2.3 A(LOW et al. 2014b) e band gap 2 eV (TRAN et al., 2014),
com a configuracio da nanofita dada na figura 31. Podemos mudar a orientacao da nanofita de
modo que a periodicidade seja na dire¢do ZZ, nesse caso my, = mzz = 0.7 mg e my = myc = 0.15
my.

A fungdo s(x) pode ser escrita em termos da fungdo degrau, que descreve uma

descontinuidade abrupta na condutividade, como
s(x) = O(x—dp). (3.151)
Portanto, a equacdo (3.57) pode ser reescrita como
oY (R ,
Gas =L / s(x)e 107y, (3.152)
0

Procedendo de forma andloga ao que foi feito na se¢do 2.3, obtemos

G(X
6o = —dr. (3.153)
’ R
paral=0¢e
oY% ltd ilnd
Go,l = ﬁsin < ﬂRF> e x (3.154)

para [ # 0.
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Ap6s resolver numericamente o problema das Eqgs. (3.81a), (3.81b), (3.118a) e
(3.118b) usamos suas solugdes, que sao as amplitudes dos campos, para calcular a Transmitancia,
Refletancia e Absorbancia em funcdo da frequéncia.

Nas Figs. 32 e 33 apresentamos essas quantidades para diferentes valores de I
para o caso de uma onda eletromagnética incidindo em uma estrutura periddica de fitas de
fosforeno (Fig. 32) e para o caso do fosforeno continuo (Fig. 33). As linhas continuas resultam
da orienta¢do da nanofita em que a direcdo AC € paralela a direcdo x e as linhas pontilhadas para
o caso em que a dire¢do ZZ ¢é paralela a direcdo x. Ambos os casos para a incidéncia normal.

Figura 32 — Absorbancia (curvas pretas), transmitincia (curvas azuis) e refletancia (curvas
vermelhas) de uma onda através de uma estrutura periddica de fitas de fosforeno

08 T

08 T

Absorbance
Absorbance

0.3 -1

v (THz)
(@) '=3 meV () I'=10 meV

Transmitance and Reflectance
Transmitance and Reflectance

=)
=)

Fonte: autoria propria.

Figura 33 — Absorbancia (curvas pretas), transmitincia (curvas azuis) e refletancia (curvas
vermelhas) de uma onda incidindo em uma folha de fosforeno uniforme e continua para I’ = 3
meV (painéis da esquerda) e I' = 10 meV (painéis da direita)

8 g
0.7 T o 08 T 03 . g o8 !
—Auc < Aso S
05 — P I e 5 - wAzzl | Do
o) : <
= 5
8 - [ast 8 0.2 10
g <° g e
,_g = ";g 0.15 1 <
z o 2 £’
= = oo K <
@0 o “
0 ! C;E 0 I C;E
0 5 10 0 5 0
v (THz) v (THz)
(@) '=3 meV (b) I'=10 meV

Fonte: autoria prépria.
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Os resultados apresentados nas Figs. 32 e 33 mostram picos de ressonancias bem
definidos associados aos pldsmons poldritons de superficie no fosforeno (FSP) no caso da
estrutura semelhante a uma grating, enquanto que tais quantidades tem um comportamento
suave para o caso da nanofita continua. Note-se que os picos de absorbancia, associados ao
acoplamento da radiacdo eletromagnética aos modos do tipo de Bloch dos FSP’s, sdao bem
maiores e bem definidos quanto menor o valor de I'.

Esses resultados também mostram que os valores de absorbancia e as frequéncias
de FSP, associadas aos picos, sdo bem menores quando a direcdo ZZ ¢é paralela a direcao da
periodicidade da rede em comparag@o ao caso em que a direcdo AC € a paralela a periodicidade.
Tal resultado € consequéncia direta do diferente valor de massa efetiva para as dire¢cdo AC e ZZ
(FENG; AL., 2018).

Assim como na sec¢ao 2.3, vamos analisar o comportamento dos espectros de absor¢do
com a variacdo dos demais parametros do sistema. A figura 34 apresenta o comportamento da

absorbancia em fun¢do da densidade eletronica n,.

Figura 34 — (a) Curvas da absorbancia para diferentes valores da densidade eletrénica n, em
unidades de 10" /cm? do Fosforeno com a diregio AC paralela i periodicidade. (b) Comporta-
mento da frequéncia de ressonancia de plasmoén no Fosforeno wgsp com a variacio da densidade
eletronica n,. As constantes utilizadas sdo I' =3meV,dr =2um, R=4um, &, =10, & =1,
0~0°e¢ ¢ ~0°

4 T T T T
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O m 2.75
= — 25f
’g - 2251
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_8 N 1.172 AC
< 2 125} .o...e---@-'ﬂ‘"o """"
3 1f o
o A
0.75 ‘0..-0 ‘
o5t/ . 7z
0.5 |f-©
0 2 4 6 8 10 %0 o0z 05 o7 1 125 15 175 2
Frequency (THz) ne (1013 /em?)

(a) b)

Fonte: autoria prépria.

Na figura 34a vemos que hda um aumento nos picos de absorbancia com o aumento
da densidade eletronica n, bem como hd um aumento nas frequéncias associadas aos picos.

Comparando com a figura 26a, nota-se que as curvas sdo bem mais afastadas para o caso da
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nanofita periddica de fosforeno.

Na figura 34b apresentamos os valores das frequéncias de ressonancia de plasmons
no fosforeno, circulos azuis obtidos a partir dos primeiros picos de absorbancia de cada curva,
em funcdo da densidade eletronica para os casos em que a direcdo AC e ZZ sdo paralelas a
periodicidade. As curvas vermelhas apresentam o ajuste de fun¢do usando um formato do tipo
constante X n’e’. Para o caso da direcao AC (curva vermelha cheia) obtemos b = 0.4950 e para
o caso da dire¢do ZZ (curva vermelha pontilhada) obtemos b = 0.4921, em ambos os casos
podemos aproximar b = 0.5. Tal resultado estd em conformidade com os da ref.(LOW et al.,
2014a) apresentados na figura 19b, onde nota-se que o fosforeno monocamada obedece a relagdo
Wpsp ~ ne%diferentemente do grafeno que obedece wgsp ~ 1, i

A figura 35 mostra o comportamento da absorbincia quando o parametro analisado
¢ a constante de rede R.

Figura 35 — Em (a) temos as curvas de absorcao no fosforeno para diferentes valores de R com a
direcdo AC paralela a periodicidade. Em (b) vemos os valores das frequéncias de ressonancia
para a primeira ordem de difragdo(n = 1) em termos de k, | = g € sua respectiva fun¢io de ajuste

ax qb. As constantes utilizadas sio I’ =3 meV, n, = 1.5 % 10183em—2, e=10,6=1,0~=0%¢¢
~ 0°. Mantemos a largura da nanofita em dr = R/2

qg=2r/R=m/dp
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Frequency (THz) q (um™)
(a) (b)

Fonte: autoria prépria.

A Fig. 35a apresenta o espectro de absorbancia para trés valores de R mantendo
a direcao AC paralela a periodicidade da rede. Note que, assim como no caso do grafeno, os
valores mdximos de absorbancia permanecem inalterados quando muda-se o valor de R e hd um
aumento no valor das frequéncias de ressonédncia de plasmon.

Na fig. 35b os circulos amarelos das frequéncias de ressonancias de FSP’s na nanofita

de fosforeno em fun¢do do numero de onda q para o caso em que a periodicidade € paralela
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a direcdo AC e ZZ. As linhas verdes cheia e pontilhada sao o ajuste de fungdo para a forma
constante x ¢ para os casos das direcoes AC e ZZ paralelas a periodicidade, respectivamente.
O valor de b obtido para a linha cheia foi de 0.4981 e de 0.4983 para a linha pontilhada. Dessa
forma, obtemos que a nanofita de monocamada de fosforeno do sistema proposto nesse trabalho
obedece a relacdo de dispersdo de pldsmons @gsp ~ qiassim como todo material bidimensional
(PERES et al., 2012), JU et al., 2011),(LOW et al., 2014a).

Finalmente, na Fig. 36 apresentamos o comportamento dos espectros de absor¢ao
quando variamos os parametros largura da nanofita de fosforeno (dr) e o angulo de incidéncia

(6) mantendo a direcdo AC paralela a periodicidade e ¢ ~ 0°.

Figura 36 — Comportamento da absorbancia no fosforeno monocamada ao variar os parametros
dr e 6 com a direcdo AC paralela a periodicidade. Em (a) usamos 6 ~0° e ¢ ~ 0° e em (b)
dr = 0.5R. As constantes utilizadas sdo I’ = 3meV, n, = 1.5x103cm =2, R = 4um, e =10e
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Fonte: autoria propria.

Vemos que, assim no caso do grafeno, as frequéncias de ressondncia diminuem a
medida que dr cresce. Os valores de absorbancia sdo maiores para dr mais elevados devido o
aumento da drea preenchida por fosforeno na célula unitdria de periodo R.

A Figura 36b mostra que a absorbancia tem uma forte dependéncia do angulo de
incidéncia 8. No entanto, € importante observar que a frequéncia de ressonancia nao sofre
alteracdo com a variagc@o desse parametro. Ao variar o angulo de 0.001° a 16°, observamos que
a absorc¢do sofre um aumento quase desprezivel. No entanto, para angulos maiores, a absor¢ao
aumenta significativamente. Mas, para angulos superiores a 70°, os picos de absorbancia nao

se tornam bem definidos, tornando dificil identificar o valor da frequéncia de plasmon. Esse
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aumento da absorbancia com o angulo de incidéncia na monocamada de fésforo negro também é
discutido nos resultados das referéncias (FENG et al., 2018) e (XIONG et al., 2017), embora

o sistema proposto pelos autores seja diferente do que analisamos neste trabalho.
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4 CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

Esse trabalho visa o estudo da excitacdo e manipulacdo de modos SPP’s em um
sistema formado por uma interface entre dois meios dielétricos com um material 2D genérico
com condutividade 6tica modulada espacialmente de forma periddica na interface dos meios
dielétricos.

No primeiro capitulo desta dissertacdo, apresentamos para o leitor as relagdes de
dispersao dos modos transversais elétricos (TE) e transversais magnéticos (TM) na excitacdo
de SPP na interface entre dois meios com constantes dielétricas diferentes, discutindo em quais
situagOes teremos ou ndo acoplamento da luz com o SPP. Para tal, revisamos as equacgdes de
Maxwell e as condicdes de contorno na interface dos dois meios dielétricos. Apresentamos
o modelo de Drude e realizamos essa breve revisao tedrica dos modos TE e TM para ambos
0s casos: na auséncia e na presencga de grafeno na interface, onde no ultimo as condi¢des de
contorno sao modificadas. Ao final do Capitulo 1, motivamos o alvo de estudo desta dissertacao
com trabalhos anteriores reportados na literatura sobre grades metdlicas como forma de excita¢ao
dos SPP’s. Em adicdo, apresentamos algumas propriedades optoeletronicas do fosforeno e alguns
trabalhos importantes da drea da plasmonica em fosforeno, mostrando que as propriedades fisicas
deste sistema sdo fortemente anisotropicas em virtude da natureza anisotropica das bandas de
energia do fosforeno.

No Capitulo 2, desenvolvemos as ferramentas tedricas para lidar com o problema em
questdo no caso genérico da modulacao periddica da condutividade 6tica, obedecendo a condi¢do
de Bloch 6(x) = 6(x+R), com R sendo o parimetro da rede periédica. E importante mencionar
que o tal ferramenta € aplicavel para qualquer sistema arbitrario 2D com condutividade depen-
dente da posicdo. Para tal, resolvemos o problema do espalhamento de uma onda eletromagnética
incidente, resultando em um sistema de equagdes lineares, visto como um problema de autovalor
generalizado. Os resultados para a transmitancia, refletancia e absorbancia de ondas planas que
incidem sobre o sistema especifico de uma folha de grafeno com uma condutividade modulada
periodicamente em um substrato dielétrico, assemelhando-se a uma estrutura de gratings, foram
reportados na secdo 2.3 para diferentes valores do parametro I', angulo de incidéncia da onda
incidente, densidade de carga, largura das nanofitas de grafeno e largura do parametro de rede.
Mostramos que os resultados apresentados estdo em completa concordancia quantitativa e quali-
tativa com aqueles reportados no Capitulo 7 do livro dos pesquisadores N. M. R. Peres e P. A.

D. Gongalves na Ref. (GONCALVES; PERES, 2016), mostrando que o c6édigo computacional
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desenvolvido esta correto e apto para tratar de outros problemas relacionados.

No Capitulo 3, apresentamos formalismo similar ao desenvolvido no Capitulo 2
mas agora assumindo uma matriz de condutividade para o caso de nanofitas de fosforeno.
Investigamos a dependéncia dos espectros de absorc¢ao para o sistema periddico de nanofitas de
fosforeno alinhado ao longo das diferentes direcdes cristalogréficas (AC e ZZ) para diferentes
parametros do problema, tais como: densidade de carga, parametro de rede R, e tamanho das
nanofitas de fosforeno dr. Mostramos que (i) a absorbancia apresenta valor bem mais altos
para o caso AC do que para o caso ZZ, em ambos os casos da folha de fosforeno uniforme
e continua assim como o caso de nanofitas de fosforeno; (ii) a frequéncia dos pldsmons na
monocamada de fosforeno obedece uma relagdo wrsp ~ n'/2 diferentemente do caso do grafeno

que obedece a uma relacio wgsp ~ n'/4

com a densidade de carga; (iii) a absorbancia tem uma
forte dependéncia com o angulo de incidéncia 6 no caso do fosforeno, em virtude da sua natureza
anisotropica.
Como algumas das perspectivas, utilizando o mesmo formalismo empregado nesta
dissertacdo, pretendemos:
— investigar o caso de um sistema periddico formado por diferentes nimeros de camadas de
fosforeno;
— investigar o caso de um alinhamento arbitrario em relacdo as dire¢des cristalogréficas além
das dire¢des AC e ZZ;
— investigar estruturas quasi-periodicas para o arranjo unidimensional das nanofitas ao longo
do eixo x, de forma andloga ao apresentado em redes polaritdnicas unidimensionais na
Ref. (ALBUQUERQUE; COTTAM, 2004);

— investigar o caso dos modos excitons-pldsmons-poldritons ao se considerar por exemplo

nanofitas de dicalcogenetos de metais de transi¢do e assumir uma fungdo €(®).
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