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Resumen

2z . ., . . ., . , . £3
Titulo: Simulacién computacional para la caracterizacion de las propiedades Opticas de nanoestructuras

Autor: Santiago Angulo Flérez

Palabras Clave: Nanoestructuras, propiedades dpticas, simulacidn, electromagnetismo computacional.
Descripcion: El uso de simulaciones para estudiar comportamientos fisicos en la materia ha adquirido mayor relevan-
cia en los ultimos afios gracias al aumento en la potencia de computo. De estos comportamientos, existe especial interés
por el de las nanoestructuras metdlicas, las cuales interactuar con la luz exhiben propiedades 6pticas particulares. En
este estudio se realizaron simulaciones empleando el método de elementos finitos, donde se tomaron nanoesferas con
radio de 10 a 100 nanémetros, y se emplearon dos materiales diferentes: oro y plata. Cada nanoesfera fue sometida a
una onda electromagnética arménica, cuya longitud de onda se encontraba en el espectro visible por el ojo humano
y sus cercanias. A su vez en este estudio fueron tomadas nanobarras de distintas longitudes las cuales fueron aumen-
tando mientras se mantuvo su radio fijo. Al realizar estas simulaciones se pudo determinar el comportamiento 6ptico
de cada nanoestructura al variar su material y tamafo, calculando las propiedades de absorcion, dispersién y extin-
cién. En este trabajo se realiza un estudio de las ecuaciones de Maxwell y el método de elementos finitos aplicado en
nanoestructuras, posteriormente se realizan simulaciones gracias al conocimiento adquirido y los resultados de estas
simulaciones se validan compardndolos con otros en el estado del arte con el fin de comprobar que sean congruentes,

con el fin de determinar su funcionalidad como nanoantenas.

Trabajo de grado

Facultad de Ingenierias Fisicomecénicas. Escuela de Ingenieria de Sistemas e Informatica. Director: Arturo Plata
Gomez, PhD en Ciencias para el Ingeniero. Codirector: Carolina Mendoza Luna, PhD(c) en Ciencias Naturales-
Fisica. Codirector: PhD(c) en Ciencias de la Computacién Andrés Leonardo Gonzédlez Gomez.
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Abstract

Title: Computational simulation for characterization of optical properties of nanostructures. ﬁ]

Authors: Santiago Angulo Flérez

Keywords: Nanostructures, optical properties, simulation, computational electromagnetics.

Description: The use of simulation to study the physical behavior of matter has become more relevant in recent
years thanks to the increase in computing capacity. Among these behaviors, there is special interest in the behavior of
metallic nanostructures, which exhibit particular optical properties when they interact with light. In this study, simu-
lations were performed using the finite element method, where nanospheres with a radius from 10 to 100 nanometers
were taken, and two different materials were used: gold and silver. Each nanosphere was subjected to a harmonic
electromagnetic wave, whose wavelength was in the spectrum visible to the human eye and its vicinity. At the same
time in this study were taken nanorods of different lengths which were length were increased while their radius was
kept fixed. By performing these simulations it was possible to determine the optical behavior of each nanostructure
by varying its material and size, calculating the properties of absorption, scattering and extinction. In this research a
study of Maxwell’s equations and the finite element method applied to nanostructures is conducted, then simulations
are performed thanks to the knowledge acquired and the results of these simulations are validated by comparing them

with others in the state of art in order to verify that they were congruent, aiming at their functionality as nanoantennas.

Bachelor Thesis

Facultad de Ingenierias Fisicomecéanicas. Escuela de Ingenieria de Sistemas e Informatica. Director: Arturo Plata
Gomez, PhD en Ciencias para el Ingeniero. Codirector: Carolina Mendoza Luna, PhD(c) en Ciencias Naturales-
Fisica. Codirector: PhD(c) en Ciencias de la Computacién Andrés Leonardo Gonzédlez Gomez.
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Introduccion

En el estudio del electromagnetismo, el uso de métodos numéricos ha probado ser funda-
mental para el desarrollo de nuevas tecnologias. El aumento en la potencia de los computadores
permite realizar célculos complejos en tiempos mucho més reducidos y con una precision adecua-
da. Los procesos que antes debian realizarse a prueba y error, o solucionando manualmente mode-
los con muchas variables, hoy en dia pueden resolverse a través de una simulacién computacional,
la cual consiste en emular en un computador el comportamiento de cualquier modelo Vandenbosch
(2012). Esta técnica puede ser aplicada a la resolucion de problemas electromagnéticos, el cual es
un proceso conocido como el electromagnetismo computacional |Vandenbosch! (2012); Mencarelli
et al.[(2015). Este ultimo ha tomado un papel importante en el estudio de las propiedades Opticas de
nanoestructuras, cuyo tamafo se encuentra entre dimensiones de 1 a 100 nanémetros Hulla et al.

(2015).

Cuando la luz interactda con una nanoestructura metélica, genera una oscilacion colectiva
entre sus electrones que se denomina resonancia de plasmones. Este fendmeno llega a ser extenso
ya que segun el material, la geometria y tamano que posea la nanoestructura, habrd un compor-
tamiento diferente cuando esta interactiie con una onda electromagnética Kelly et al. (2003). En
general las propiedades Opticas que exhiban nanoestructuras metélicas, pueden ser analizadas con
teorias como las ecuaciones de Maxwell, las cuales describen los distintos fendmenos de interac-

ciones electromagnéticas |Giannini et al. (2011).
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El andlisis de las propiedades Opticas de nanoestructuras, se centra principalmente en su
capacidad de absorber y dispersar un campo electromagnético. Esta funcionalidad puede aplicarse
en el drea de la nanotecnologia, aportando distintas ramas como la medicina y la biologia Hulla
et al. (2015); Wang et al.| (2020). Las nanoestructuras metalicas son las mas utilizadas debido a
que los metales son conocidos por ser excelentes conductores y presentan otras propiedades fisicas
destacables, que les permite resaltar en medios como el aire. Sin embargo, cuando se trabaja en
escalas nanométricas el comportamiento de los metales ya no es el mismo que el conocido nor-
malmente, lo que ha motivado estudios que buscan caracterizar sus propiedades opticas Mencarelli

et al. (2015)).

Hay una gran variedad de aplicaciones donde se emplean nanoestructuras metélicas, entre
ellas las nanoantenas. Una de las razones para estudiar antenas nanométricas, es debido a su capa-
cidad de absorber la luz y dispersarla, lo que las convierte en una herramienta de control para la
radiacion 6ptica, cuyo estudio puede usarse como base en otras aplicaciones a nivel nanométrico,
tales como: la espectroscopia de Raman para estudiar la composicion quimica de un compuesto, la
hipertermia para el tratamiento de tumores o incluso para la fabricacion de celdas solares |Biagioni

et al. (2012)).

La complejidad que existe al momento de fabricar componentes nanométricos, hace que

el uso de una simulacién sea fundamental. Es posible aproximar soluciones mediante el uso de
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métodos numéricos como por ejemplo, el método de elementos finitos. De esta forma, a través de
una simulacién es posible obtener resultados precisos para el comportamiento del campo electro-
magnético descrito por las ecuaciones de Maxwell [Pomplun et al.|(2007). También hay que tener
en cuenta que los metales como el oro, son costosos y su adquisicion puede ser limitada Wang et al.
(2020), atin mas en paises como Colombia donde la exportacion de estos metales juegan un papel
importante en su economia. Por lo anterior, es necesario como primer paso realizar una simulacion
computacional con el fin de no solo facilitar la resolucion de modelos a través métodos numéricos,

sino a su vez reducir los costos experimentales al trabajar con multiples materiales y geometrias.

El propésito de este trabajo es simular el comportamiento de nanoestructuras con diferentes
geometrias, dimensiones y materiales, usando métodos de electromagnetismo computacional para
analizar su funcionalidad como nanoantenas, es decir, que tan bien una nanoestructura puede ab-
sorber y dispersar un campo eléctrico. En primera instancia se estudiaron las propiedades 6pticas
de las nanoestructuras a través de las ecuaciones de Maxwell, junto al uso de métodos numéricos
para resolver problemas de electromagnetismo, enfocado principalmente el método de elementos
finitos (FEM). Con el conocimiento adquirido, se procede a hacer simulaciones en el software
COMSOL Multiphysics, variando propiedades de las nanoestructuras y cuyos resultados son va-
lidados con otros reportados en el estado del arte. Posteriormente estos resultados son llevados a
MATLAB, donde usando su entorno de desarrollo App Designer se recopilan y organizan en una
interfaz. Finalmente, se analizan los resultados para evaluar la capacidad de las nanoestructuras

para funcionar como nanoantenas.
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1. Objetivos
Objetivo General
Realizar una simulacion numérica del comportamiento de nanoestructuras con diferentes
geometrias, dimensiones y materiales, usando un método de electromagnetismo computacional
para analizar su funcionalidad como nanoantenas.
Objetivos especificos
= Estudiar la absorcion, dispersion y extincion en nanoestructuras metélicas junto con el méto-

do de elementos finitos (FEM), aplicado a la solucién de las ecuaciones de Maxwell.

= Realizar una simulacién apoyada en software especializado, variando la geometria, tamafio

y material de las nanoestructuras con el fin de caracterizar su comportamiento 6ptico.

= Validar los resultados de la simulacién, compardndolos con otros reportados en el estado del

arte.

» Desarrollar una interfaz grafica para la visualizacion interactiva de los resultados de la simu-

lacién computacional.

= Analizar los resultados obtenidos, y evaluar la capacidad de las nanoestructuras para actuar

como nanoantenas.
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2. Propiedades opticas de nanoestructuras

Las propiedades Opticas de una nanoestructura se presentan cuando estas interactian con
una onda electromagnética como la luz, la cual posee un campo eléctrico (E) y un campo magnético
(B). Para el caso de las nanoestructuras, el interés se centra en el campo eléctrico haciendo uso de
las ecuaciones de Maxwell.
2.1. Ecuaciones de Maxwell

Las ecuaciones de Maxwell, son cuatro ecuaciones propuestas por James Clark Maxwell y
son consideradas la base de la teoria electromagnética clasica, ya que retinen en una sola teoria los
fendmenos eléctricos y magnéticos, los cuales antes se abordaban de manera independiente Gomez
and Gonzalez/(2012). El motivo para analizar las ecuaciones de Maxwell, es debido a su capacidad
de relacionar el campo eléctrico y el magnético cuando interactian con la materia, cuyo estudio es
fundamental para caracterizar propiedades Opticas. A continuacidn se presentan las ecuaciones de

Maxwell para medios lineales:

V-D=p, (1)
V.-B=0, )
OB
VXE=-"", 3)
VxH:JJra—D “4)

ot’
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donde D representa el desplazamiento eléctrico, B la induccion magnética, E la intensidad
campo eléctrico y H la intensidad campo magnético; p es densidad de carga y J la densidad de

corriente Jackson| (1999).

La induccién magnética (B), la densidad de corriente (J) y el desplazamiento eléctrico (D),

para medios lineales estan vinculados entre si a partir de las siguientes relaciones constitutivas:

B = pou,H, (5)
J=oE, (6)
D = ¢g¢E. @)

Las constantes presentes en las relaciones son: la permeabilidad magnética u , la conductividad
eléctrica o y la permitividad eléctrica del material €. En el caso de los materiales a estudiar, su per-
mitividad eléctrica es descrita a través de una funcién compleja €(@) dependiente da la frecuencia

de la onda con la que interactie |(Giannini et al. (201 ).

Considerando que el comportamiento de los campos eléctrico y magnético es armdnico, se
pueden describir el cambio en el tiempo del desplazamiento eléctrico (D) y la induccion magnética
(B) como una frecuencia de la siguiente manera: j®, donde @ es la frecuencia angular. Con esto las
ecuaciones ya no estardn en dependencia del tiempo, y se trabajardn en el dominio de la frecuencia.

Teniendo en cuenta las relaciones de (9)) a (7)) se obtienen las ecuaciones de Maxwell en frecuencia
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y se dejan en dependencia unicamente del campo eléctrico (E) y el campo magnético (H) Mu et al.

(2015)); Bohren and Huffman| (2008]).

V-geE=p, ®)

V- uou,H =0, ©)
VXE=—jouuH, (10)
VxH=0cE+ jogeE. (11)

Aplicando la operacion V x ! a la ecuacién (T0),

Vx (U 'V XE) =V xH(—jou), (12)

y reemplazando en la ecuacion (I1)) para dejarlo en términos de un solo campo,

V x (1, 'V xE) = (6E + joeeE)(—joup), (13)

multiplicando y sacando E como factor comin

Vx (4 'VXE)= (—jw,uoc+a)2uosoer)E. (14)

Para simplificar atin mas la ecuacién, se puede hacer uso de la definiciéon de una onda
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electromagnética en el vacio, donde se relaciona la velocidad en el vacio (vp) y el nimero de onda

(ko) de la siguiente manera:

1
vy = ) (15)
0 Eolo
ko=—, (16)
Vo
kg = 0’ eolto, (17)

reemplazando por k3 y sacdndolo como factor comiin en (T4)

Vx (' xE) =i (e 2% \E. 18
<y 'V xB) =k (- 22 (13)

Con lo que se obtiene la ecuacion de onda electromagnética arménica con el campo eléctri-
co (18)), la cual es una ecuacién diferencial parcial de orden superior. La importancia de esta ecua-
cion se debe a que es fundamental para describir la propagacién de una onda electromagnética ya
sea en el vacio o en un medio homogéneo [Jackson! (1999); Mu et al.| (2015).

2.2. Interaccion electromagnética en nanoestructuras metalicas

Hay una gran variedad de aplicaciones donde se emplean nanoestructuras metdlicas, entre
ellas las nanoantenas. Las antenas convencionales suelen trabajar con ondas electromagnéticas a
frecuencias fuera del espectro visible, es decir, a longitudes de onda que no son perceptibles por
el ojo humano, mientras que las nanoantenas buscan funcionar por dentro de este rango (ver figura

[I). Cuando una nanoestructura metélica interactia con una onda electromagnética arménica a una
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frecuencia adecuada, es posible generar un fendmeno conocido como resonancia de plasmones
superficiales localizados, cuyo comportamiento se verd afectado por el tamaino y material de la

nanoestructura.

Figura 1

Grdfica del espectro electromagnético visible por el ojo humano.

pe O ble por el 0jo ano
Ultraviol nfrarrojo
400 450 00 0 600 650 00 750 nm
. " . . . '
Rayos Rayos Rayos X @' Infrarrojo Radar urF | | onda media Frecuencia
césmicos | gamma C/B/A VHF Onda corta Onda larga gxt_remadamente
H aja
‘ ‘ ‘ Sitaviclcta | Microondas Radio T
| | | |
1fm 1pm ‘ 1A 1nm ‘ ‘ 1pm ‘ ‘ 1mm 1cm ‘ 1im ‘ 1 km ‘ 1Mm ‘
I T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T 1
oty 107 107 10 10 107 10 10° 10° 107 10 100 10¢ 107 107 100 10° 100 10 10 10 10° 10° 10
L

T T T T
Frecuencia (H2) 102 1022 10 10 10" 10" 107 10" 10 10" 10® 10 10" 10 10° 10®° 107 10° 10° 10 10° 10?
(1 Zetta-Hz) (1 Exa-Hz) (1 Peta-Hz) (1 Tera-Hz) (1 Giga-Hz) (1 Mega-Hz) (1 Kilo-Hz)

Nota. Adaptado de Frank and Jailbird| (2005])

2.2.1. Resonancia de plasmones superficiales localizados. La interaccion entre
una estructura metalica y un campo eléctrico externo, ocasiona que se acoplen los electrones libres
de la particula y estos son denominados plasmones superficiales. Cuando el campo eléctrico po-
see un comportamiento arménico como en la ecuacién (I8)), genera una vibracién colectiva en la
nube de electrones a la que se le conoce como resonancia de plasmones superficiales localizados
(ver figura[2)), dicha resonancia es central en el estudio, ya que el comportamiento de los electro-

nes libres permitird caracterizar las propiedades Opticas de la nanoestructura metalica [Wang et al.

(2020); Maier| (2007).
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Figura 2

Resonancia de plasmones localizada en una nanoesfera metdlica.

Nota. Adaptado de Kelly et al.[(2003).

Con el fin de que se genere una resonancia de plasmones, es necesario tener en cuenta las

siguientes caracteristicas:

= Se produce resonancia a altas frecuencias, en aquellas que se encuentren en el rango del

espectro visible y sus alrededores (ver figura|IJ).

= El radio de la esfera (R), debe ser mucho menor que la longitud de onda del campo electro-

magnético incidente (A).

= En niveles de mediciéon nanométricos los metales ya no se comportan como un conductor

perfecto, sino como un material dieléctrico Giannini et al. (2011).

Para ejemplificar un escenario donde puede suceder una resonancia de plasmones superfi-
ciales localizados, suponga una esfera metalica con propiedades descritas por una funcién dieléctri-

ca &(w) cuyo medio que la rodea es el aire (g,) y en la cual incide un rayo de luz con frecuencia
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(@) (Ver figura[3)).

Figura 3

Nanoesfera de plata de Radio R rodeada por aire con un campo eléctrico incidente.

€m

Nota. Adaptado de[Hnri| (2009)

Suponiendo que la nanoesfera de plata posea un radio R = 50 [nm], la frecuencia del campo
electromagnético incidente deberia encontrarse en longitudes de onda entre los 300 a 800 nanéme-
tros aproximadamente, ya que este rango hace parte del espectro visible y sus alrededores (ver

figura[I)). Para lograr esto, se parte de la siguiente relacion:

5 (19)

3 (20)

siendo A la longitud de onda y V la velocidad de la onda incidente. Teniendo en cuenta que la
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velocidad de una onda electromagnética en el vacio es igual a la velocidad de la luz (Cy =~ 3 x 108)
[km/s], con la relacion descrita en (20)), se puede determinar que un rango adecuado para que se
genere una resonancia de plasmones serfa en frecuencias de 375 a 1000 terahercios (10'? [Hz])
aproximadamente.

2.3. Propiedades opticas de los metales

Existen diversos fendmenos que se pueden presentar cuando una onda electromagnética
incidente, interactda en algiin medio con propiedades Opticas como los metales. Algunos son bas-
tante conocidos como la refraccion, que indica el cambio de direccion y velocidad de una onda
electromagnética cuando pasa de un medio a otro. Sin embargo, existen otros fendmenos en el
estudio de la 6ptica como la absorcién, dispersion, y extincion; los cuales son de mayor relevancia
cuando se analizan nanoestructuras metalicas. De estas ultimas tres propiedades mencionadas, hay
principal interés en sus secciones eficaces.

Las secciones eficaces son una métrica dada en unidades de drea (m*) que permite deter-
minar que tanto se puede absorber, disipar o extinguir a cierta longitud de onda (A4). El identificar
los valores maximos de estas secciones eficaces es relevante, pues a dichas longitudes de onda es
donde habra mayor probabilidad que se presente una resonancia de plasmones Olson et al. (2015a);
Giannini et al.| (2011)).

2.3.1. Teoria de Mie. En 1908, el fisico Gustav Mie propuso una forma para calcu-
lar las secciones eficaces de dispersion (Oy.,) y de extincion (Ogy;) para nanoestructuras metalicas
esféricas [Mie (1908)). Esta se basa en la solucidn de las ecuaciones de Maxwell, haciendo uso de

la permitividad eléctrica de la nanoestructura(e,) y del medio que la rodea (g,,) (ver Figura[3). Las
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ecuaciones para calcular las secciones eficaces de disperién (Os.,) y extincidn(O,,;) son:

7r (o]
Osca — %_ Z 21"’ 1 <’al|2+ |bl|2> ’
=1

~

cext_ Z 21+ 1) (a; +b;),

donde los valores de a y b se denotan como:

@ = enm? jy(x) [xji(x)] — € (x) [mxjy (mx)]’ ,

enm? j(mx) [xhl(l) (x)] _ Shl(l) (x) [mxj; (mx)]
by — &ji(x) [xji (x)] /—8mjl(x) [mox j; (mx))’ '
£ j(mx) [xh§1>(x)] — &,h) (x) [y (mx)]

25

21

(22)

(23)

(24)

(j1) hace referencia a funciones de Bessel y (4;) las funciones de Hankel. x = |7€]R, donde

|%| es el vector de la onda electromagnética y R es el radio de la esfera; m es la relacion entre el

indice de refraccion del material de la esfera (n) y del medio (n,,). Wang et al.| (2020); Mie| (1908)

Finalmente / corresponde al comportamiento del campo eléctrico, como dipolo (I = 1), cuadripolo

(I =2), y asi sucesivamente. Para el caso de la resonancia de plasmones (ver figura , se aprecia

que hay un comportamiento dipolar, es decir, dos puntos de mayor concentracién de campo eléctri-

co, por lo que la teoria de Mie se aplicard dnicamente para (I = 1) debido a las caracteristicas del
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fendmeno.

A dia de hoy, unicamente las propiedades de nanoestructuras esféricas tienen una solucién
analitica conocida, la cual es mediante esta teoria, esto ha desencadenado la creacion de programas
capaces de calcular en pocos segundos las secciones eficaces de absorcion (0,yy), dispersion(Cyc,)
y extincién(o,y; ), como por ejemplo scattnlay Pena and Pal (2009). Esto permite validar los resul-
tados obtenidos para el comportamiento de propiedades Opticas de una nanoesfera a través de una
simulacion.

2.3.2. Dispersion. En el fendmeno de dispersion la nanoestructura libera una onda
electromagnética en ciertas direcciones. Dicha capacidad de disipar puede ser cuantificada me-

diante su seccion eficaz Oy, la cual se calcula con la siguiente ecuacion:

1 .
Oea = / / (A~ Suca)ds, 25)
0

donde 7 es el vector normal, el cual apunta hacia afuera desde la nanoestructura. S sca €8 la intensi-
dad del vector de Poynting dispersado, el cual es la energia electromagnética que fluye en la misma
direccion de la onda. I es la intensidad incidente, o la magnitud del vector de Poynting (]§ sc|) - La
integral se toma sobre la superficie de la nanoestructura.

2.3.3. Absorcion. La absorcion es la capacidad que tiene una nanoestructura de

retener la onda electromagnética incidente. Dicha capacidad de absorber puede ser cuantificada en
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la seccion eficaz de absorcion (0yys), que se calcula asi:

Oubs = ]%///Ohdv, (26)

donde Oy, son las perdidas 6hmicas, puede ser visto como la resistencia de los electrones a moverse

cuando hay una interaccion eléctrica, o la energia disipada del sistema en forma de calor.

2.3.4. Extincion. Finalmente, esta la extincion, cuya seccion eficaz (G, ) es la su-

ma de las secciones eficaces de absorcion (0,) y dispersion (Osq,)
Oext = Osca 1 Oabs- (27)

Resolver estas integrales de forma analitica para estructuras no esféricas es dificil e in-
cluso puede llegar a ser imposible, es por esto que se hace indispensable el uso de herramientas
computacionales, con el fin de calcular estos pardmetros para caracterizar de manera adecuada el

comportamiento de las propiedades Opticas de las nanoestructura.
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3. Métodos computacionales
El uso de herramientas computacionales para estudiar el comportamiento de un objeto al
interactuar con un campo electromagnético, es conocido como electromagnetismo computacional.
Este tiene como objetivo resolver las ecuaciones de Maxwell haciendo uso de métodos numéricos.
El aumento en la capacidad de los computadores, ha hecho que el electromagnetismo computacio-
nal se convierta en una herramienta de analisis muy importante. Esto se debe principalmente a la
efectividad de las ecuaciones de Maxwell para describir cualquier comportamiento electromagnéti-

co si son resueltas de manera adecuada|Jin| (2010)).

Para solucionar las ecuaciones de Maxwell a través de un computador, es fundamental el
uso de métodos numéricos. Existen diferentes métodos numéricos aplicados en el electromagne-
tismo computacional, donde los mas conocidos son el método de momentos (MoM), el método de
diferencias finitas en el dominio del tiempo (FDTD) y el método de elementos finitos (FEM). A

continuacion se presenta la Tabla (1)), en la cual se comparan ciertas caracteristicas de cada método.
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Tabla 1

Comparacion entre los métodos numéricos mds conocidos.

FDTD FEM MoM

Calculo HallaEyH HallaEy H HallaJy D

Si presenta, es usada No presenta, es usada No presenta, es usada

Dependencia del tiempo  rincipalmente en el  en el dominio en el dominio
dominio del tiempo. de las frecuencias. de las frecuencias.
Convergencia Garantizada. Garantizada. No garantizada.

3.1. Método de elementos finitos

El método de elementos finitos, es un método numérico usado para la aproximacion de la
solucién de ecuaciones diferenciales parciales, donde se define un dominio de trabajo (L), y el
contorno del material (I'), del cual se extraen las condiciones frontera para resolver ecuaciones
como Monk](1992)). Para este caso, el estudio se centra en el dominio R, es decir geometrias
que presenten tres dimensiones, donde habra una nanoestructura de metal que se encontrard rodea-
da aire, como se puede observar en la Figura Otro dominio a tener en cuenta es R?, debido a que

la superficie de la nanoestructura es de interés para extraer condiciones frontera.
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Figura 4

Esquema del dominio y contornos para una nanoesfera de oro rodeada de aire.

El método de elementos finitos toma una geometria, y divide su dominio (£2) en pequefios
subdominios, a los que se les denomina elementos finitos, y entonces busca una solucién apro-
ximada para cada uno de ellos. En geometrias tridimensionales como las esferas suelen usarse
tetraedros en los subdominios, pues son capaces de adaptarse facilmente a geometrias complejas
(ver fig[5), aunque existen otras como los octaedros e icosaedros. Al usar alguna de las geometrias

ya mencionadas, se genera una malla que buscara replicar la forma de la geometria original

(2010).
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Figura §

Modelo de una nanoesfera de 70 nanometros elaborada con COMSOL: (a) Creacion del
modelo, (b) Generacion de elementos finitos.

Para resolver la ecuacién (18)) se empleard la formulacién del método de pesos residuales,
debido a que esta permite reducir la complejidad del planteamiento matematico, donde se trabaja
directamente desde la ecuacion diferencial parcial, integrando la ecuacion en todo el dominio (€2)
junto con una funcién de pesos (w;), teniendo en cuenta que la variable de interés para calcular es

el campo eléctrico (E) como se puede ver a continuacion:

. -1 _R2le 1% _
/Q w; (Vx[ur V xE| — &2 [e, wg{)]E)dQ 0. (28)

Para simplificar la formulacién de @, se puede hacer uso de la condicion frontera ho-
mogénea de Dirichlet (I'p), de la cual estipula que un medio homogéneo la superficie no tendra

influencia en el campo eléctrico si dicha superficie es un conductor perfecto. Jin/ (2010); Mu et al.
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(2015). Gracias a esto no se tienen en cuenta las integrales de contorno ( f1-), sino tnicamente la
integral del dominio ([p), lo cual se conoce como forma débil.

/Q ({ur—lv x E] - (V x w;) —k§ {er— (f)—z)} (Wi-E)) 4O — 0. (29)

Posterior a esto se generan los elementos finitos, los cuales seran tetraedros para estructuras
tridimensionales. Una vez son generados, se asignara la componente tangencial del campo eléctrico
E a cada arista del elemento finito, y entonces se hard una interpolacién al campo eléctrico (E) para

obtener su valor en dicho elemento finito (e):

E)(x,y,2) = Ni3 (.3, 2)E{5) + Ni3 (x5, 2)E{§ + N3 (x,3, 2) |

AN (3, 2)ES + N (x,3,2) EL) + N (x,,2) (30)

Siendo E l(lf ) la componente tangencial del campo eléctrico (E) para cada par de vértices [ y
k unidos por una arista del elemento finito (e), y siendo Nl(ke) la funcién base para poder interpo-
lar linealmente las aristas. A continuacién en la Figura [} se muestra un esquema de un tetraedro
seflalando sus aristas y vértices, con el cual se entiende mejor la notacion de los subindices em-

pleada en la ecuacién Jin| (2010).
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Figura 6

Esquema de un elemento finito (e) en forma de tetraedro, con sus vértices (N) y aristas
sefialadas.

= Arista (Edge)
O Vértice (node)

El reconstruir una geometria y hacer uso de la malla convierte la ecuacion diferencial par-
cial que describe la estructura completa, a un sistema de cientos de ecuaciones algebraicas, el cual

puede resolver un computador en cuestion de minutos.

3.1.1. Otros métodos numéricos: diferencias finitas en el dominio del tiempo
(FDTD). Este método busca aproximar los operadores diferenciales de una ecuacion diferencial
parcial, a través de la definicion de la derivada, la cual establece que a una funcién f(x) se le puede
calcular su derivada en un punto x incrementando (31)) o disminuyendo por un pequeio valor

Ax, para posteriormente calcular la diferencia entre ellos. Jin/ (2010)
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J (xo +Ax) — £ (x0)

[ =x0) ~ Ar : €2))
f(x=x )zf(x(’)_gxo_m). (32)

Al tomar el promedio de la férmula diferencial delantera y la férmula diferencial trase-
ra (32), se obtiene la férmula diferencial central, la cual otorga una mayor precisién para el célculo

de una derivada, pero a su vez llega a incrementar el costo computacional.

f/(x:xo)%f(onrAx)Z;xf(xo_Ax). (33)

al aplicar serie de Taylor se obtiene:

f(x) = +O(Ax). (34)

Este mismo proceso puede ser aplicado en derivadas de segundo orden, de tal forma que se

obtiene:

11 _f(x+Ax)—2f(x)+f(x—Ax)
/(%) = (&) +0[(Ax)?]. (35)

Este método fue adaptado posteriormente por Kane S. Yee Yee| (1966), para resolver las
ecuaciones de Maxwell en el dominio del tiempo, empleando su tercera (3)) y cuarta () ecua-

cién, junto con las relaciones constitutivas de la induccion magnética (B) (5) y el desplazamiento
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eléctrico (D) (7).

Utilizando una doble rejilla conocida como la rejilla de Yee, donde hay dos cubos llamados
celdas. Como se puede ver en la figura (7), la celda amarilla corresponde al campo eléctrico y la
color cian al campo magnético, y el centro de cada celda coincide con la esquina una esquina de la

otra. [Kitsunezaki| (2018])

Figura 7

Rejilla de Yee, empleada en su adaptacion del método de diferencias finitas en el dominio
del tiempo.

Nota. Adaptado de Kitsunezaki| (2018).

A partir la rejilla de Yee, usando un sistema de coordenadas rectangulares se puede reescri-

bir (3) y @) como un sistema escalar de ecuaciones:
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Tt 9y 9z’ oY
_8£y _ a;;x B %iz’ (37)
a;z _ aab;x B 88?7 (38)
a;?x _ aafylz _ 8;3 I (39)
aal?y _ &alzx B 8;5 _J, (40)

donde cada ecuacién (36)-(@1) se puede resolver con férmulas diferenciales como (35,
pues son derivadas parciales cruzadas Yee (1966).

Posteriormente, el método de diferencias finitas en el dominio del tiempo, encierra la es-
tructura que se esté analizando en una caja rectangular, y las divide en pequenas celdas que seran
analizadas como rejillas de Yee.

3.1.2. Otros métodos numéricos: método de momentos (MoM). Este también es
conocido como el método de elementos de frontera (BEM), sin embargo toma el nombre de método
de momentos (MoM), cuando es empleado en problemas de electromagnetismo. A diferencia del
(FEM) y el (FDTD), este no analiza el comportamiento de toda la estructura, sino de unicamente
su superficie. El método de momentos se basa en calcular potenciales eléctricos (¢) y el vector

potencial magnético (A), en distintos puntos (r) a lo largo del espacio, para esto, usa las ecuaciones
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de Maxwell en el dominio de la frecuencia (8)-(11)), y la siguiente definicion:

VxA=B, (42)

y usando la relacién constitutiva de la induccién magnética (B) (5), junto con la tercera ecuacién

de Maxwell en el dominio de las frecuencias (10)

V x A = o, H, (43)

VXE=—jo(VxA), (44)

pasando todo a un solo lado, y sacando V x como factor comtn se tiene:

Vx(E+ joA)=0 (45)

A partir de la definicion, del potencial eléctrico escalar, se obtiene la siguiente ecuacion:

E=—joA—V¢, (46)

Para resolver (46), es necesario calcular el vector potencial magnético (A) y el potencial
eléctrico (). Para conseguir esto, se asume que la estructura a estudiar puede ser divida en hilos

muy delgados donde circula corriente, que seran analizados haciendo uso de una funcién de Green.
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En la funcién de green se establece un punto de observacion (r), el cual genera una funcién
/ . . .,
de respuesta en base un punto (r’), que es la fuente de origen. A continuacion se encuentran las

funciones de Green correspondientes al campo eléctrico y magnético.

1
N —
G(r,x) = dmelr o] (47)
no_ H
G(r,y)= Jmclr ] (43)

De esta corriente circulando a lo largo del hilo, se genera un potencial eléctrico () y po-
tencial magnético (A), los cuales pueden ser expresados mediantes integrales de superficie, por el

principio de superposicion lineal, lo que permitira calcular el potencial total eléctrico y magnético:

P(r) = //SG (r,r) ps (r') dS’, (49)
A(r) = / /S G(r,x')j(x')ds" (50)

Siendo py la densidad de carga Jin (2010); Amirjani et al.|(2022); |L1 et al. (2021).

A pesar de que los métodos numéricos mencionados poseen planteamientos matematicos
distintos, estos tres comparten el proceso de tomar una geometria y dividirla en pequefias estruc-
turas, con el fin de convertir el proceso de resolver una ecuacion diferencial parcial, a esquemas

matematicos mas sencillos como un sistema de ecuaciones lineales, los cuales un computador tiene
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la capacidad de resolver en cuestion de minutos. Aun asi, es necesario explicar las diferencias entre
cada método y la razén para seleccionar el método de elementos finitos.

En primer lugar, cabe resaltar que la ecuacién propuesta en (18], no se presenta depen-
dencia del tiempo, debido a que se considera que los campos tienen un comportamiento armonico.
Ademads de esto, se emplea como variable principal el campo eléctrico (E), que surgié a partir de un
planteamiento diferencial. Teniendo en cuenta estas razones, el método de elementos finitos (FEM)
es el que mejor se ajusta al planteamiento matemaético de la ecuacion de la onda electromagnética
armonica.

3.2. Herramientas de trabajo en la simulacion

El caracterizar propiedades dpticas de nanoestructuras a través de una simulacién ha toma-
do mucha popularidad en los ultimos afios, donde el objetivo comun suele ser el caracterizar las
propiedades de absorcidn y dispersion, junto al campo eléctrico cercano generado por una nanoes-

tructura cuando se encuentra en resonancia de plasmones.

3.2.1. COMSOL Multiphysics ® COMSOL Multiphysics es un software de si-
mulacion de propdsito general usado en diversos campos de la investigacion cientifica e ingenie-
ril. Este presenta diversos mddulos enfocados en ciertos campos como el electromagnetismo, la
mecdnica de fluidos, la ingenieria quimica, y entre otros COMSOL-Multiphysic| (2022). Teniendo
el conocimiento fisico necesario y adecuado, conociendo el método numérico empleado, e identi-

ficando que resultados se desean obtener, es posible sacar un buen provecho de este software.
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3.2.2. MATLAB App Designer. App Deisgner es un entorno integrado ofrecido
por MathWorks® para el disefno de interfaces de usuario, con el que se puede crear aplicaciones
MathWorks| (2022). MATLAB se ha caracterizado por ser un lenguaje bastante usado en el dmbito
de la ingenieria, debido a su capacidad para en tratamiento de datos, y ahora con esta nueva libreria
es posible el desarrollo de interfaces, por lo que una vez validados los resultados obtenidos en la

simulacion, estos seran traslados a MATLAB.
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4. Metodologia
A continuacion en la figura (8|, se encuentra un diagrama plasmando la metodologia abor-

dada a lo largo de este trabajo.

Figura 8

Diagrama de la metodologia empleada.

Antes de las Durante las Después de las
simulaciones simulaciones simulaciones

Estudio del estado Uso del software Simulacion de Desarrollo de Analisis de

del arte especializado propiedades opticas interfaz resultados

La metodologia planteada se enfoca en estudiar propiedades Opticas de nanoestructuras y
como simularlas. Primero se adquiri6 conocimiento acerca del estado del arte para comprender
el modelo fisico y los parametros que influyen en el, tales como: la geometria, material, tamafio,
y otros que fueron explorados a lo largo del trabajo de investigacion. Seguidamente, se hizo uso
de un software especializado para realizar las simulaciones, el cual es COMSOL Multiphyiscs,
con este fue posible establecer condiciones para simular y para usarlo era necesario comprender
el fenémeno fisico y los pardmetros que influian en el comportamiento de este. Posteriormente,
se realizaron las respectivas simulaciones y de estas se extrajeron los resultados de interés para
analizarlos, los cuales son las propiedades de absorcion, dispersion y extincion, junto con el com-

portamiento del campo eléctrico cercano para ver el comportamiento de cada geometria trabajada,
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es decir, nanoesferas y nanobarras. Adicionalmente se desarroll6 una interfaz para poder visuali-
zar los resultados de la simulacién de una forma mas interactiva, esto motivado a que como cada
simulacion fue realizada de manera individual, abrir un archivo por cada variacion hecha seria po-
co préctico. Finalmente, se analizan las propiedades de absorcion, dispersion y extincidén en cada
simulacién para evaluar que tan buenas pueden ser estas para ser usadas como nanoantenas.
4.1. Software especializado

Se us6 la version 6.0 de COMSOL Multiphyiscs COMSOL-Multiphysic (2022), en este se
puede crear un modelo en blanco o hacer uso de una plantilla si se conoce que tipo de fendmeno
fisico se desea simular. El primer paso para construir un modelo es definir un espacio dimensional
de trabajo, el cual para este trabajo sera 3D, es decir un dominio R (ver seccién , adicional-
mente se conoce el tipo de fendmeno fisico a trabajar, como se estudi6 en capitulos anteriores

se trabajard con ondas electromagnéticas en el dominio de las frecuencias como se puede ver en la

figura(9)
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Figura 9

Seleccion y descripcion del modelo fisico: Ondas electromagnéticas, dominio de la frecuen-
cia (emw).

Archive| Home  Definic a  Materiales Fisica Malla Estudio  Resultados  Desarrollador

leccionar o On ctromagneétic:

cy Domain inte

Jary Elements (embe)

la frecuencia

Agregar

&) Dimens cio Estudio

X Cancelar

4.1.1. Definicion de parametros globales. Los parametros globales son valores
que se definen al inicio, los cuales pueden ser usados posteriormente en la construccion del mode-
lo. Para el caso de estas simulaciones es importante definir los pardmetros referentes a las dimen-
siones de la nanoestructura, y los del dominio de trabajo y/o universo de estudio ( ver fig ). Al
crear un pardmetro se debe definir su nombre, una expresion que lo describa, un valor el cual se
genera automdticamente al ingresar la expresion, y opcionalmente una descripcion del pardmetro.
A Continuacion en la tabla [2] se presenta los pardmetros usados para la simulacién de la interac-

cion de una nanoestructura con una onda electromagnética incidente.
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Tabla 2

Definicion de pardmetros globales para la construccion del modelo de una nanoesfera.

Nombre Expresion Valor Descripcion

EO 1[V/m] 1 V/m Campo Eléctrico Incidente
radio 50[nm] 5E-8 m Radio de la Nanoesfera
S_in EO0™2/(2*7Z0_cont) 0.010132 Intensidad Incidente
L_min 400[nm] 4E-7 m Longitud de Onda Inicial
L_Max 800[nm] 8E-7m Longitud de onda Final

f0 c_const/Lmax 3.7474E14 1/s Frecuencia Inicial

4.1.2. Definicion de geometria y materiales. Con estos parametros definidos, el

primer paso sera realizar la construccion de la nanoesfera y el universo de estudio, para esto se

creard una esfera cuyo tamafio sea cinco veces el radio definido, esto es debido a que el disefio

asistido por computadora (CAD) de COMSOL permite generar capas, las cuales se construiran ha-

cia dentro de la esfera. Por lo tanto se creard una esfera con dos capas internas dentro de la esfera,

teniendo asi un total de tres capas: la mds externa la cual es conocida como Capas perfectamente

acoplada (PML), la capa intermedia es la zona de dispersion, y finalmente la capa mds interna la
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cual corresponderd a la nanoestructura (ver fig [10).

Figura 10

Esquema del modelo de una nanoesfera en COMSOL con sus capas sefialadas.

PML

Nanoesfera

Zona de
dispersion

4.1.2.1. Capa perfectamente acoplada (PML). También conocida por su nombre
en inglés Perfectly matched layer, es el universo de trabajo que se define para la simulacion. Esta
es un material artificial que tiene la propiedad de ser stiper absorbente, es decir, permite el ingreso
de la onda electromagnética y evita que esta se refleje o disperse antes de interactuar con la nano-
estructura Jin| (2010). El uso de una PML permite reducir considerablemente el tiempo en realizar
cada simulacién, ya que al no dispersarse la onda, la complejidad de la simulacién se reduce enor-
memente y solo se enfoca en hacer calculos del comportamiento al interactuar directamente con la

nanoestructura.

4.1.2.2. Materiales dieléctricos a frecuencias opticas. Otra parte importante del

modelo a simular son los materiales empleados, los cuales fueron el oro y la plata para el caso
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de las nanoestructuras. Como se mencion6 anteriormente (ver seccion2.2.1)), los metales ya no se
comportan como un conductor perfecto. sino como un material dieléctrico. Para poder describir el
comportamiento de estos metales se hizo uso de los valores experimentales calculados por Johnson
y Chirsty Johnson and Christy (1972), donde ellos calcularon el indice de refraccion (n) y el
coeficiente de extincion (k) para estos materiales a diferentes longitudes de onda. Las muestras
tomadas pasan a lo largo del espectro visible y sus alrededores, por lo que con una interpolacion

es posible obtener distintos valores de las constantes Opticas (ver fig

Figura 11

Constantes opticas para cada material (a) plata, (b) oro

Constantes 6pticas de la plata(Ag) . Constantes 6pticas del oro (Au)

—— indice de refraccién (n) —— indice de refraccién (n)
Coeficiente de extincién (k) Coeficiente de extincién (k)

Valor de la constante
N w S w

Valor de la constante
w S w

N
n

-
-

300 460 560 660 760 800 400 430 SE)O 5%0 660 6%0 760 7%:0 800
Longitud de onda (A) [nm] Longitud de onda (A) [nm]

o
o

(a) (b)

La permitividad eléctrica de un material dieléctrico &, (w) el cual depende de la frecuencia

se describe por la siguiente ecuacion:

g(w)=¢(w)+ je(mw), (51)
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donde €;(w) y &(w) pueden ser calculados de manera independiente bajo las siguientes

ecuaciones:

e1(0) = n* — k2, (52)

& (W) = 2nk. (53)

El resto del universo, es decir el medio, tiene su permitividad eléctrica descrita inicamente

por el indice de refraccién (n) y sin depender de la frecuencia, tal que

& = n’, (54)

Para la realizacion de las simulaciones se emple6 el vacio o aire, el cual su indice de refrac-

cién (n) equivale a 1.

4.1.3. Definicion de variables. Es importante definir las variables que se van a
estudiar y a su vez las respectivas ecuaciones usadas para calcularlas. Como se vio en secciones
anteriores (ver seccion [2.3.2) la dispersién y absorcion se calculan mediante una integral superfi-
cial y volumétrica respectivamente. A continuacion en la tabla [3| se puede observar la expresion

para calcular cada seccion eficaz.
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Tabla 3

Cdlculo de variables e integrales para los modelos simulados

Nombre Expresion Unidad Descripcion

scPoav  emw.relPoavx*nx+emw.relPoavy*ny+emw.relPoavz¥nz W /m?>  Producto punto del vector normal y el Poynting dispersado

ACS int_ ACS(emw.Qh)/S_in m? Absorcién
SCS int_SCS(scPoav)/S_in m? Dispersion
ECS ACS + SCS m? Extinci6n

Adicional a esto, es necesario definir en que lugar sera calculada dicha integral. En el caso
de la absorcién es una integral que se aplicard sobre toda la nanoesfera, mientras que para la

dispersion se coloca tnicamente sobre su superficie (ver fig[I2)

Figura 12

Seleccion de region de integracion para la dispersion, superficie de la nanoesfera.

Seleccion de origen

tidac

Avanzado

Mensajes X Estado del cdlculo  Registro  Directividad X

4.1.3.1. Onda electromagnética en el dominio de la frecuencia. Es necesario de-
finir informacion acerca de la onda electromagnética que va a interactuar con la nanoestructura.

Como se vio en secciones anteriores[2.2.1] en el sistema se define una onda armoénica, la cual estd
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polarizada en una direccién y a su vez tiene un valor en cada componente. Para estas simulaciones
se emple6 una onda polarizada en la direccion (X), y posee la componente de su campo eléctrico

en eje z. A continuacion se presenta la ecuacion que describe a la onda electromagnética

E = Epel"i(F)dz, (55)

usando la definicién de el nimero de onda (k = 2%) se puede simplificar de tal forma que

E = Egel 3. (56)

Para realizar la simulacion es necesario realizar el mallado con el fin de aplicar el método
de elementos de finitos y calcular el campo eléctrico en la nanoestructura, el como funciona y que
tipo de malla se utilizé fue explicado a profundidad en una seccién anterior (ver seccion [3.1) .
Adicionalmente se establecié un barrido paramétrico, es decir, se dio un rango de longitudes de
onda (ver tabla|2) y en una tnica simulacion se hizo el cdlculo del campo eléctrico para distintas
longitudes de onda.

4.2. Simulacion de propiedades opticas

Una vez comprendido el flujo de trabajo de y requisitos para crear un modelo de una nano-
estructura interactuando con una onda electromagnética, se procede a realizar las simulaciones con
el fin de caracterizar el comportamiento de las propiedades Opticas. En este trabajo se realizaron
simulaciones para dos geometrias las cuales fueron: nanoesferas y nanobarras, debido a que estas

son las geometrias menos complejas a la hora de variar sus pardmetros. En el caso de los materiales
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usados, como se menciond previamente ( ver seccidon2.3)) los materiales usados fueron el oro y la

plata, debido a la capacidad de estos de funcionar como conductores.

4.2.1. Nanoesferas. Para las simulaciones de nanoesferas, se tiene en cuenta que
el tamafio de una nanoesfera se ve afectado tinicamente por su radio (R), por lo que se varié este
pardmetro entre 10 a 100 nandmetros para ambos materiales que fueron estudiados. COMSOL
ofrece la posibilidad de generar distintos resultados del modelo, uno de ellos es el campo eléctrico
cercano, el cual permite ver el comportamiento del campo eléctrico de la nanoestructura al haber

interactuado con la onda electromagnética, como se puede ver a continuacion en la figura

Figura 13

Campo eléctrico cercano de una nanoesfera de oro de 50 nanémetros.
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Adicional a esto, las integrales calculadas para las secciones eficaces (ver Tabla [3)), permi-
tieron identificar a que longitud de onda la nanoestructura absorbe, dispersa o extingue en mayor

medida. Esto fue hecho para cada simulacion , como se puede ver a continuacién en la figura [I4]
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se puede ver el comportamiento de la propiedad de absorcién para una esfera de 50 nandmetros

cuando el material del que est4 hecha es oro o plata.

Figura 14

Seccion eficaz de absorcion para una esfera de 50 nandémetros de dos materiales: oro y
plata.

Absorcién Simulada - Esfera 50 [nm]

—— Plata
Oro

Seccidn eficaz (m?2)

300 400 500 600 700 800
Longitud de onda (A) [nm]

Con los resultados de interés para las nanoesferas obtenidos, es necesario validar que estos
sean correctos. Para ello se emple6 de la teoria de Mie ( ver seccidon , donde se hizo uso de
la calculadora Scattnlay Pena and Pal| (2009) elaborada en el lenguaje Python y la cual permite
calcular las secciones eficaces de manera analitica. Con el fin de validar los resultados se hizo
una comparacion entre lo obtenido para cada una de las simulaciones, y lo conseguido a través de
Scattnlay. Al exportar los resultados de Scattnlay se generd un cddigo en python para graficar cada
uno de los cdlculos hechos, por lo que teniendo esto en mente se optd por realizar la comparacion
entre las esferas a través de este lenguaje. A continuacion en la figura se ve una comparacion

entre la absorcion simulada y la tedrica obtenida con Scattnlay.
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Figura 15

Seccion eficaz para cada propiedad dptica en la plata (a-c) Teoria de Mie (d-f) Simulada.
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Al observar las gréficas, se puede notar la similitud existente entre el célculo tedrico y la
simulacién, donde ambas tienen sus maximos de absorcion, dispersion y extincion en alrededor de

los 350 nanémetros. Similar pasa con el oro, como se puede ver a continuacién en la figura[I6|
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Figura 16

Seccion eficaz para cada propiedad dptica en el oro (a-c) Teoria de Mie (d-f) Simulada.
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En el caso de el oro, se puede observar sus méximos en alrededor de los 500 a 520 nanéme-
tros, de igual manera entre el calculo tedrico de Scattnlay y lo obtenido en la simulacién se en-
cuentra un gran parecido, por lo que se puede validar que los resultados de la simulacidn en las
nanoesferas son coherentes.

4.2.2. Nanobarras. El otro tipo de geometria estudiada fueron las nanobarras, estas
a diferencia de las nanoesferas no tienen una solucion analitica conocida que permita calcular sus
propiedades de manera exacta como la teoria de Mie. Otra caracteristica de las nanobarras es que

su geometria no depende tnicamente de un radio sino a su vez de un largo, por lo que es necesario
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tener en cuenta al realizar simulaciones. A continuacién en la figura[I7] se puede ver el modelo de

una nanobarra dentro de una PML.

Figura 17

Esquema del modelo de una nanobarra en COMSOL con sus capas sefialadas.

PML

Nanobarra

Zona de
dispersion

Se complet6 el montaje de la nanobarra y se asignaron los materiales y las propiedades del
medio de manera similar a como se hizo con las nanoesferas. Sin embargo, el comportamiento de
sus propiedades Opticas es diferente al de las nanoesferas, por lo que es necesario estudiar acerca
de estas antes para entenderlas. Como se mencioné anteriormente estas dependen de su radio y su
largo, el variar estas dos propiedades sin tener en cuenta una métrica hace que se puedan generar
muchas simulaciones sin llegar a resultados concluyentes, por lo que al trabajar con nanobarras se
introduce el concepto de la relacion de aspecto (A,), el cual se denota como la razén entre el largo

de la barra (/) y su radio (R;)

A, =1,/R,. (57)
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A continuacién en la figura[I8] se puede ver una nanobarra con relacién de aspecto de 6.0

elaborada en COMSOL.

Figura 18

Esquema de una nanobarra construida en COMSOL con sus sectores sefialados.
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Uno de los trabajos consultados para entender el comportamiento ptico de las nanobarras
es del investigador Link |[Link et al. (1999), donde se muestra como la relacion de aspecto y el
valor del medio (g,) (ver eq[54) en el que se encuentre la nanoestructura influyen en la posicién
de sus miximos de absorcidn, dispersion y extincién, mas concretamente, entre mayor sea el lar-
go de la nanobarra y el valor del medio, sus maximos irdn hacia el infrarrojo (ver fig [I). Este
comportamiento es denotado como corrimiento hacia el rojo.

Con el objetivo de validar los resultados de las nanobarras, se compara con los valores
obtenidos por la investigadora Oslon y su equipo Olson et al.| (2015b), donde estudia nanobarras
de oro con relacién de aspecto de 2.1 y 3.0 que se encuentran en un medio (€,,) equivalente a 2.25.

Usando la ecuacién (54) se puede determinar que el indice de refraccion (n) del medio serd 1.5
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despejando el indice de refraccion (n)

Ny = \/aa (58)

y reemplazando los valores

o = \/2,25,

n, =1,5.

Teniendo en cuenta esto, con el fin de validar los resultados obtenidos para las nanobarras
se tomaron nanobarras de oro con relacion de aspecto de 2.1 y 3.0, y se varid el valor de su
medio para comprobar que el comportamiento de las simulaciones coincida con lo planteado en
las investigaciones de los trabajos mencionados. A continuacion en la figura 19| se puede ver las
nanobarras de oro y sus mdximos de absorcién en distintos medios, tanto para cuando su relacion

de aspecto es 2.1 y cuando es 3.0 (g;,)
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Figura 19

Seccion eficaz de absorcion para nanobarras de oro en diferentes medios (a) Relacion de
aspecto 2.1 (b) Relacion de aspecto 3.0.
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Se puede observar que a medida que se vari6 el medio, los maximos de absorcion de la barra
se desplazaron hacia la derecha, por lo que la simulacién presenta un comportamiento coherente.
Adicional de esto, se realizé una comparacion directa con los resultados obtenidos por Oslon y su
equipo|Olson et al.| (2015b)), como se puede ver en la figura[20] y estas mismas condiciones fueron

replicadas en la simulacion, como se puede apreciar en la figura21]
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Figura 20

Absorcion, extincion y dispersion para nanobarras con relacion de aspecto de 2.1 y 3.0,
con un medio cuyo indice de refraccion es n = 1,5.
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Figura 21

Secciones eficaces de absorcion, dispersion y extincion de nanobarras de oro (a) Relacion
de aspecto 2.1 (b) Relacion de aspecto 3.0.
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5. Resultados

Con los resultados de las simulaciones validados, se procede a realizar la interfaz con el fin
de recopilar y analizar lo obtenido en las simulaciones.
5.1. Desarrollo de la interfaz

Ahora que se han completado las simulaciones y han sido validadas, se elabor6 una interfaz
grafica llamada: «Recopilador de propiedades 6pticas de nanoestructuras (RPON)». Para el desa-
rrollo de esta interfaz se empled la toolbox de MATLAB app-designer, con la cual se elaboré un
entorno donde se puede interactuar con los resultados obtenidos en las simulacion, permitiendo no
solo interpretarlos de una manera mas cémoda, sino a su vez tenerlos organizados, esto debido a
que cada simulacion elaborada en COMSOL generaba un archivo independiente. La importancia
de esta interfaz radica en que se busca seguirla nutriendo con mas resultados al trabar con nuevas
geometrias y/o materiales, por lo que esta interfaz sirve como primer paso para generar una base
datos solida con los resultados diversas simulaciones.

Al abrir la interfaz lo primero que se ve es una pestafia para ver la constantes opticas usadas
en la simulacidn, como se ve en la figura 22} esta informacion es importante ya que hay constantes

Opticas de diversos autores, a su vez que existen diversos metales.
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Figura 22

Vista de la interfaz - Constantes opticas de los materiales usados.

Constantes opticas Esferas Barras

Valor de la constante
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Al desplazarse en las pestanas de arriba, se puede seleccionar alguna de las geometrias
trabajadas, las cuales son esferas y barras. En este caso se muestra se observa la seccion de las
esferas, como se puede distinguir en la figura[23] En esta ventana hay bastante informacion, por lo

que a continuacion se detalla cada parte.
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Figura 23

Vista de la interfaz - Resultados de las nanoesferas simuladas.
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La parte de la izquierda de la interfaz corresponde a las propiedades Opticas, como se puede
apreciar en el rectdngulo rojo de la figura , hay dos cuadros de lista, el primero permite seleccionar
uno de los materiales simulados, y la segunda permite seleccionar cual de las tres propiedades se

desean observar, es decir, la absorcion, la dispersion y la extincion.
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Figura 24

Vista de la interfaz - Cuadros de lista.

& v 10 [£120 []30 740 [#]50
‘Absorcion simuiada v 160 (170 (80 (190 [] 100

Absorcion simulada
Dispersién simulada

Extincién simulada

10 [nm]
20 [nm]
30 {nm]
——— 40 [nm]
50 [nm]
60 [nm]
70 [nm]
80 [nm]
90 [nm]
100 [am]

Longitud de onda (3) [nm]

Ademais de ello, en el rectdngulo azul se localizan las casillas de verificacion, estas nos per-
miten desmarcar y ocultar curvas de las grafica, permitiendo comparar solamente dos simulaciones

o la cantidad que sea deseada, como se puede ver a continuacién en la figura 25].
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Figura 25

Vista de la interfaz - casillas de verificacion.
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Otra parte de la interfaz es la correspondiente el campo eléctrico cercano, en este caso se

tomo una simulacién de cada geometria y se generd una animacion para ver el comportamiento

del campo eléctrico cercano a distintas longitudes de onda, como se muestra en la figura[26. Esta

animacion se reproduce automaticamente, pero usando la casilla de verificacion es posible que esta

sea controlada manualmente por el usuario.
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Figura 26

Vista de la interfaz - Campo eléctrico cercano.
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A continuacién en la figura[27] se encuentra la vista global de la interfaz para la seccién de

las nanobarras.

Figura 27

Vista de la interfaz - Nanobarras simuladas.
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Adicionalmente, la interfaz cuenta con una caracteristica adicional que muestra la longitud
de onda en la que se produce el valor maximo de absorcién, dispersion o extincidén para cada
simulacion realizada, segun la opcion seleccionada. Esta informacion se puede encontrar en una
tabla ubicada en la esquina inferior izquierda de la pantalla. A continuacién en la figura [28| se

pueden ver los valores maximos para la absorcion de las nanobarras de plata.

Figura 28

Vista de la interfaz - Tabla de los picos de absorcion.

Picos de absorcién
15AR 20 AR 25AR 3,0AR 4,0 AR 50AR 6,0 AR 3,0 AR 10 AR 13 AR
521.6216 541.8019 558.1081 574.3243 502.7027 §30.1802 575.8757 760.8108 841.8919 0922.9730

5.2. Analisis de resultados
A continuacidn se realiza un analisis a los resultados obtenidos, con el fin de evaluar el com-
portamiento de las nanoestructuras para funcionar como nanoantenas. Para ello se tendrd en cuenta
la ubicacidn de sus picos de absorcion, dispersion, y extincion, junto con como el comportamiento
de estos se ve influenciado al variar el tamafio y material de cada geometria.
5.2.1. Analisis de las nanoesferas. En el caso de las nanoesferas se observa los va-
lores méximos de absorcion, dispersion y extincidn, segtin el radio y el material que estas tuvieran,

como se puede ver a continuacién en la tabla[]y la figura[29]
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Tabla 4

Pico de absorcion en nanoesferas de oro.

Picos de absorcion - nanoesferas de oro

10nm] 20[nm] 30[nm] 40[nm] 50[nm] 60[nm] 70[nm] 80[nm] 90[nm] 100 [nm]

508.1081 508.1081 508.1081 510.8108 516.2162 518.9189 513.5135 502.7027 497.2973 494.5946

Figura 29

Comportamiento de la absorcion en las nanoesferas de oro.
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En este caso los valores maximos de absorcidon de las nanoesferas de oro se encuentran en
alrededor de los 500 nanémetros, y este comportamiento se ve afectado ligeramente al variar el

radio de las nanoesferas. Adicional a esto en las figura 30|, se adjunta la dispersién y extincion
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simuladas para esferas de oro.

Figura 30

Propiedades dpticas de nanoesferas de oro (a) Dispersion (b) Extincion.
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Es interesante notar como esta dispersion se encuentra en el rango de los 550 nanémetros,

y al aumentar el tamafio de la nanoesfera va aumentado hasta los 600 nanémetros, como se ve en

la tabla [5] de igual manera esto influye en el comportamiento de la extincién, ocasionando esta se

desplace a medida que aumenta el radio (ver tabla|6).

Tabla 5

Pico de dispersion en nanoesferas de oro.

Picos de dispersion - nanoesferas de oro

10[nm] 20[nm] 30[nm] 40[nm] 50[nm] 60[nm] 70 [nm]

80 [nm] 90 [nm] 100 [nm]

521.6216 521.6216 521.6216 524.3243 529.7297 540.5405 551.3514 572.9730 589.1892 621.6216
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Tabla 6

Pico de extincion en nanoesferas de oro.

Picos de extincion - nanoesferas de oro

10[nm] 20[nm] 30[nm] 40[nm] 50[nm] 60[nm] 70[nm] 80[nm] 90[nm] 100 [nm]

508.1081 510.8108 513.5135 518.9189 521.6216 524.3243 540.5405 556.7568 581.0811 608.1081

De igual manera en las nanoesferas de plata, se presenta el comportamiento de sus propie-

dades de absorcidn, dispersion y extincion, como se puede ver en la figura

Figura 31

Propiedades opticas de nanoesferas de plata (a) Absorcion (b) Dispersion (c) Extincion.
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(a) (b) (c)

Similar a las nanoesferas de oro, estas tienden a mantener sus maximos en una un rango de
valores que para este caso van desde los 350 a los 400 nanémetros, dichos picos de absorcion (ver

tabla[7)), dispersién (ver tabla[8]) y extincidn (ver tabldd).
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Tabla 7

Pico de absorcion en nanoesferas de plata.

Picos de absorcion- nanoesferas de plata

10[nm] 20[nm] 30[nm] 40[nm] 50[nm] 60[nm] 70[nm] 80[nm] 90[nm] 100 [nm]

357.4324 360.8108 364.1892 350.6757 354.0541 357.4324 364.1892 300.0000 300.0000 300.0000

Tabla 8

Pico de dispersion en nanoesferas de plata.

Picos de dispersion - nanoesferas de plata

10[nm] 20[nm] 30[nm] 40[nm] 50[nm] 60[nm] 70[nm] 80[nm] 90[nm] 100 [nm]

357.4324  360.8108 367.5676 377.7027 394.5946 421.6216 452.0270 374.3243 381.0811 394.5946

Tabla 9

Pico de extincion en nanoesferas de plata.

Picos de extincion - nanoesferas de plata

10nm] 20[nm] 30[nm] 40[nm] 50[nm] 60[nm] 70[nm] 80[nm] 90[nm] 100 [nm]

357.4324 360.8108 367.5676 377.7027 394.5946 421.6216 452.0270 374.3243 381.0811 394.5946

5.2.2. Analisis de las nanobarras. Ahora se realizada el andlisis de la segunda
geometria simulada, en el caso de las nanobarras su relacion de aspecto fue aumentada progresi-
vamente (A,), teniendo en cuenta que una nanobarra con relacion de aspecto 1.0 seria equivalente

a una nanoesfera, se empieza a aumentar de manera progresiva la relaciéon de aspecto partiendo
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desde 1.5. A continuacién en la figura se puede ver las propiedades Opticas de las nanobarras

de oro.

Figura 32

Propiedades opticas de nanobarras de oro (a) Absorcion (b) Dispersion (c) Extincion.
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Es relevante notar entre mayor es la relacion de aspecto, mds corrimiento hacia el rojo

presenta los picos de absorcidn, a continuacion en la tabla se presenta los picos de absorcion

para las nanobarras de oro, junto con los picos de dispersion (ver tabla[IT)) y de extincién (ver tabla

12).
Tabla 10

Pico de absorcion en nanobarras de oro.

Picos de absorcion - nanobarras de oro

1.5 Ar 2.0 Ar 2.5 Ar

3.0 Ar

4.0 Ar 5.0 Ar

6.0 Ar

8.0 Ar 10.0 Ar 13.0 Ar

521.6216 541.8919 558.1081

574.3243 602.7027 639.1892 675.6757 760.8108 841.8919 922.9730
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Tabla 11

Pico de dispersion en nanobarras de oro.

Picos de dispersion - nanobarras de oro

1.5 Ar 2.0 Ar 2.5 Ar 3.0 Ar 4.0 Ar 5.0 Ar 6.0 Ar 8.0 Ar 10.0 Ar 13.0 Ar

533.7838 554.0541 566.2162 578.3784 606.7568 643.2432 675.6757 760.8108 841.8919 918.9189

Tabla 12

Pico de extincion en nanobarras de oro.

Picos de extincion - nanobarras de oro

1.5 Ar 2.0 Ar 2.5 Ar 3.0 Ar 4.0 Ar 5.0 Ar 6.0 Ar 8.0 Ar 10.0 Ar 13.0 Ar

521.6216 541.8919 558.1081 574.3243 602.7027 639.1892 675.6757 760.8108 841.8919 922.9730

Esta misma tendencia se presenta en las nanobarras de plata, con la diferencia que estas
presentan un corrimiento hacia el rojo de mayor intensidad que las nanobarras de oro, por lo que
al llegar relaciones de aspecto (A,) de 10.0, el pico de una nanobarra de plata se encontrard en una

longitud de onda mayor al de una nanobarra de oro. Esto puede notar a continuacién en la figura

B3l
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Figura 33

Propiedades opticas de nanobarras de plata (a) Absorcion (b) Dispersion (c) Extincion.
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A continuacién se presenta los valores donde se encuentra los picos para las propiedades de

absorcion (ver tabla[I3), dispersion (ver tabla[I4) y extincion (ver tabla [I3).

Tabla 13

Pico mdximo de absorcion en nanobarras de plata.

Picos de absorcion - nanobarras de plata

1.5 Ar 2.0 Ar 2.5 Ar 3.0 Ar 4.0 Ar 5.0 Ar 6.0 Ar 8.0 Ar 10.0 Ar 13.0 Ar

385.1351 421.6216 441.8919 462.1622 502.7027 543.2432 591.8919 681.0811 770.2703 900.0000

Tabla 14

Pico mdximo de dispersion en nanobarras de plata.

Picos de dispersion - nanobarras de plata

1.5 Ar 2.0 Ar 2.5 Ar 3.0 Ar 4.0 Ar 5.0 Ar 6.0 Ar 8.0 Ar 10.0 Ar 13.0 Ar

385.1351 421.6216 441.8919 462.1622 502.7027 543.2432 591.8919 681.0811 770.2703 900.0000
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Tabla 15

Pico mdximo de extincion en nanobarras de plata.

Picos de extincion - nanobarras de plata

1.5 Ar 2.0 Ar 2.5 Ar 3.0 Ar 4.0 Ar 5.0 Ar 6.0 Ar 8.0 Ar 10.0 Ar 13.0 Ar

385.1351 421.6216 441.8919 462.1622 502.7027 543.2432 591.8919 681.0811 770.2703 900.0000

Al concluir el andlisis de los resultados de las nanobarras, es relevante destacar que, en
contraste con las nanoesferas, las propiedades de absorcion y dispersion de las nanobarras exhiben
un pico en la misma longitud de onda. En cambio, en las nanoesferas, la dispersion muestra un

corrimiento hacia el rojo mayor que la absorcidn, a pesar de tratarse de la misma nanoestructura
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6. Conclusiones y trabajo futuro

El estudio de las ecuaciones de Maxwell y las propiedades Opticas de los metales permitio

adquirir el conocimiento necesario para simular el fendémeno de resonancia de plasmones. En el
caso de las nanoesferas, es importante destacar que sus picos de resonancia se ubican en el rango
de 350 nanémetros y 500 nan6metros para la plata y el oro, respectivamente, y que un cambio en
el radio provoca un leve desplazamiento hacia el infrarrojo. Por otro lado, la relacion de aspecto
de las nanobarras tiene un impacto mayor, ya que un aumento en este parimetro provoca un corri-
miento hacia el infrarrojo mucho més marcado.
Las simulaciones realizadas fueron validadas y permiten una adecuada caracterizacion de las pro-
piedades Opticas de las nanoestructuras. Es importante destacar que este fendmeno es dificil de
reproducir en la realidad, ya que se requiere de un equipo especializado y el costo de fabricacion
de las nanoestructuras con estos metales es alto. Por esta razon, el uso de simulaciones se convierte
en una herramienta fundamental para el disefio de nanoestructuras, permitiendo replicar de manera
precisa este fendmeno electromagnético.

La implementacion de una interfaz permitié una mejor comprension y organizacion de los
resultados obtenidos, ya que eran numerosos y los archivos generados por cada simulacién eran
pesados, alcanzando aproximadamente 1 gigabyte cada uno. La importancia de esta interfaz radica
en que al haber una gran cantidad de resultados, estos podrian generar confusion y se elimina la
necesidad de tener el software de simulacion instalado en un equipo para poder estudiarlos en

profundidad.
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La relevancia de las herramientas computacionales se incrementa cada dia, y es crucial
ser capaz de aprovechar al mdximo sus beneficios. Con estas herramientas, es posible simplificar
exponencialmente la realizacion de diversas tareas y procesos, incluyendo desde el disefio y la si-
mulacion hasta el andlisis de datos y la toma de decisiones. La capacidad de utilizar herramientas
computacionales adecuadamente puede aumentar la eficiencia en una amplia variedad de campos,

incluyendo la investigacion cientifica, la ingenieria, el desarrollo de software, y el anélisis de datos.

Con respecto al trabajo futuro, se proponen las siguientes ideas para mejorar lo realizado

en este proyecto:

= Seria recomendable trabajar con una variedad mas amplia de geometrias, ya que se ha ob-

servado que incluso entre esferas y barras hay un comportamiento notablemente diferente.

= Se podria considerar el uso de otros materiales en las simulaciones, incluyendo aleaciones

que consisten en mezclas de dos o0 mas metales.

= Con el fin de hacer los resultados mas accesibles, seria conveniente montar la interfaz en un

servidor para que cualquier persona pueda acceder a ella y visualizar los resultados.

Finalmente, cabe mencionar que el desarrollo de este trabajo permiti6 la realizacion de una
ponencia en el « Congreso Internacional de Ciencias Bésicas Aplicadas CICBA 2022 », y a su vez
la presentacion de un articulo cientifico para la revista «Journal of Physics: Conference Series», el

cual se encuentra remitido.
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7. Apéndice
Apéndice A. Script para calculo de valores maximos y error entre nanoesferas simuladas y
calculadas con la teoria de Mie

#Se extraen los nombres de las columnas (wavelength, Qabs,Qsca,Qext)
2 x = datascatlO[datascat10.dtype.names [0]]
3 x2 = datacoml10[datacoml10.dtype.names [0]]
4?27 vectores para almacenar el calculo de el error absoluto entre los
maximos, los valores maximos teoricos y los valores maximos simulados

respectivamente 7

s error = []
¢ vt_max = []
7 vs_max = []

8 #Se guardan en un vector todos los valores de teoricos y simulados

9 valores_teoricos = [scaPlataMiel0, scaPlataMie20, scaPlataMie3O,
scaPlataMie40, scaPlataMieb50, scaPlataMie60, scaPlataMie70,
scaPlataMie80, scaPlataMie90, scaPlataMiel100]

valores_simulados = [scaComPlatal0, scaComPlata20, scaComPlata30,

scaComPlatad40, scaComPlatab50, scaComPlata60, scaComPlata70,
scaComPlata80, scaComPlata90, scaComPlatal00]

I # Encontrar cada maximo y guardarlo en el vector correspondiente

2

> for 1 in range(0,len(valores_teoricos)):
13 vti, = np.where(valores_teoricos[i] == np.max(valores_teoricos[i]))

4 vt_max.append(x[vti] [0])
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vsi, = np.where(valores_simulados[i] == np.max(valores_simulados[i]))
vs_max.append (x2[vsi] [0])

#calculo del error y guardarlo en un vector
error.append (abs ((vt_max[i] - vs_max[i])/vs_max[i]%*100))

# se imprimen los valorex maximos y el error relativo entre la teoria de

Mie y lo obtenido por la simulacion

print (error)

> print (vt_max)

3 print (vs_max)

77
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