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Resumo

Nesta tese, apresenta-se a andlise tedrica de um sensor de ressonancia plasmonica de super-
ficie (SPR) acoplado a nanoparticulas metélicas. O sensor é considerado na configurac¢ao
de Emissdo Acoplada de Plasmon de Superficie (SPCE), onde as nanoparticulas metalicas
(ou analitos) s@o modeladas por dipolos equivalentes localizados acima do sensor. Um
conjunto completo de fungoes diddicas de Green para o campo elétrico é derivado para
meios planares, multicamadas e uniaxiais em uma forma computacionalmente eficiente e
conveniente para aplicacoes que utilizem-se do Método das Imagens Complexas Discreta
(DCIM) com a utilizagdo do Generalized Pencil of Function Method (GPOF). O principio
da deformacao do caminho complexo em um contorno de dois niveis é empregado para
expressar uma integral original como uma soma de imagens complexas. Apresenta-se
resultados de ressonancia plasmonica de superficie, reflexdo, campo proximo e distante
de sensores planares e descreve-se como estas nanoparticulas influenciam na capacidade
de aumentar a intensidade de campo préximo e alterar a resposta de sensibilidade destes
sensores 6pticos. Além disso, para comparacao, alguns resultados sdo calculados por mé-
todos numéricos e experimentais. Os resultados mostram uma boa concordancia, o que
prova que o DCIM é um método tedrico eficiente e poderoso para analisar sensores SPR

na configuragao SPCE.

Palavras-chaves: Sensores plasmonicos, meios multicamadas, fun¢oes diddicas de Green,

método das imagens complexas discretas.



Abstract

In this thesis, the theoretical analysis of a surface plasmon resonance (SPR) sensor coupled
to metallic nanoparticles is presented. The sensor is considered in the Surface Plasmon
Coupled Emission (SPCE) configuration, where the metallic nanoparticles (or analytes)
are modeled by equivalent dipoles located above the sensor. A complete set of Green’s
dyadic functions for the electric field is estimated for planar, multilayer, and uniaxial
media in a computationally efficient and convenient manner for applications using the
Discrete Complex Imaging Method (DCIM) via the Generalized Pencil of Function Method
(GPOF). The principle of complex path deformation in a two-level contour is employed to
express an original integral as a sum of complex images. The results related to the surface
plasmon resonance, reflection, near and far field of planar sensors are presented and it is
described how these nanoparticles influence the ability to increase the near field strength
and alter the sensitivity response of these optical sensors. In addition, for comparison
purposes, some results are calculated by numerical and experimental methods. The results
show suitable agreement, which proves that DCIM is an efficient and powerful theoretical

method for analyzing SPR sensors in the SPCE configuration.

Key-words: Plasmonic sensors, multilayer media, Dyadic Green functions, Discrete

Complex Image Method.
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1 Introducao

Ondas plasmonicas de superficie, também conhecidas como Plasmons Polaritons
de Superficie (Surface Plasmom Polariton - SPP) [1][2], surgem como efeito da radiagao
eletromagnética em altas frequéncias sobre metais, que eletricamente nestas condigoes
apresentam permissividades complexas. Apesar das primeiras observagoes das ondas plasmo-
nicas de superficie terem sido referenciadas entre inicio e meio do século passado [3][4][5][6],
somente na década de 1980 dispositivos baseados em ressonancia plasmonica comecaram a
ser aplicados em sensores Opticos, inicialmente em detecgdo de gases e biosensores [7][8].
Sensores Opticos baseados em ondas SPP sdo conhecidos como sensores de ressonancia
plasmonica superficial (Surface Plasmon Resonance - SPR)[9][10]. Estes dispositivos foto-
nicos detectam variagoes do indice efetivo de refragao de uma estrutura multicamada
por meio da interagdo da onda plasmoénica excitada na interface metal-dielétrico com
as amostras do material a ser analisado na superficie do sensor [11]. Para que haja a
excitacao do modo de ressonancia SPR, condig¢oes de acoplamento ou casamento devem
ser atendidas, de modo que alteracoes nessas condigoes sejam percebidas e correlacionadas

com o fendmeno que deseja-se monitorar.

Os recentes avancos na fabricagao de dispositivos em escala nanométrica contri-
buiram para o avango de aplicagoes plasmonicas. Assim, o uso de sensores SPR tem sido
relatado para diversas aplicacoes, tais como: deteccao de compostos quimicos e bioldgicos
[12], caracterizacdo e quantificacdo de interagoes biomoleculares [13][14], diagndsticos
médicos e monitoramento viral [15], detec¢ao de nanopoluentes metélicos produzidos por
residuos de processos de nanofabricagao[16], entre outros. Estas diferentes aplicabilidades

tém atraido a atencao de muitos pesquisadores para o estudo destes dispositivos.

Um sensor SPR utilizando acoplamento de prisma na configuracao Kretschmann
(KR) [2][17] com excitacdo por um feixe de luz monocromatica L, Fig. 1a), tem sua estrutura
composta por um sistema de miltiplas camadas formadas por um prisma (dielétrico), uma
fina camada de metal, como ouro, prata, aluminio ou cobre, e 0 meio externo, que pode ser
em fase liquida ou gasosa. Este sensor pode ser usado para monitorar mudangas no meio
préximo da interface metal/meio externo. Por exemplo, a posi¢do do minimo da curva
de reflexdo é modificada quando a amostra de um determinado analito interage com a
superficie externa do sensor [18]. Os analitos podem ser nanoparticulas (NPs) ou moléculas
que se aderem ao filme fino metalico através de um espacador quimico que funcione como
ponte molecular entre o filme fino metalico e os analitos. Outra possibilidade, seria a
utilizacao de um filme dielétrico sobre a fina camada metélica, onde, o espacador quimico
estaria sobre o filme dielétrico e a ponte molecular seria entre o filme dielétrico e os analitos.

Neste trabalho, considera-se os analitos como NPs metélicas, que podem, por exemplo,
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serem associadas ao problema de detecgdo de nanopoluentes metélicos [19]. O SPP é
excitado na interface metal/meio-externo (meio dielétrico externo onde encontram-se as
NPs) apenas para # maior que o angulo de reflexdo interna total. Em um angulo de
acoplamento méaximo # = fspp é observado um ponto minimo na curva de reflectividade
R(0). Neste caso, a detecgao das NPs é monitorada pela mudanga angular A no minimo
da curva de reflectividade, que ocorre apds a interacao das NPs com a superficie metélica

do sensor.

Meio Externo Nanoparticulas Meio Externo

e
® & ¢ @@ ©

Nanoparticulas

®® ©

Camada de Ouro

a)

b)

Figura 1 — a) Sensor em Configuragdo Kretschmann (KR). b) Sensor na configurac¢ao
SPCE.

Um sensor SPR na configuragao Surface Plasmon Coupled Emission (SPCE),
Fig. 1b), foi proposto em 2003 por Joseph R. Lakowicz [20][21]. As NPs sao excitadas por
um feixe de luz L, ndo necessariamente monocromatica, de modo a comportarem-se como
radiadores Opticos em um comprimento de onda de ressonancia especifico associado a suas
caracteristicas fisicas ou geométricas [22][23][24]. Sensores baseados nesta configuracao
envolvem geralmente as interagoes de espalhamento de campo préximo em ressonancia das
NPs sobre um filme fino de metal depositado sobre um substrato transparente (prisma).
Essas interagoes resultam na geracao de SPP sobre o metal, que irradiam para o prisma.
A interagao superficial das NPs alteram as caracteristicas espectrais de emissao de aco-
plamento do SPP no prisma, de forma que diferentes NPs, espalhando em especificos
comprimentos de onda ressonantes resultam em diferentes angulos de acoplamento que
sao detectados como resposta do sensor. Estes angulos de acoplamento sao definidos como
angulos SPCE e podem ser associados a multianalitos em uma amostra ou a apenas uma
NP singular [25][26]. A emissao SPCE de natureza altamente direcional na dire¢ao do
detetor D também aumenta a eficiéncia da detecgao da emissao acoplada. Na Fig. 1b),
as amostras sao tratadas como NPs que se comportam como radiadores opticos. Note
que o sensor SPCE assemelha-se ao KR. No entanto, diferentemente do KR, os plasmons

de superficie sdo criados por interagoes das NPs situados acima da camada metéalica. No
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sensor SPCE, considera-se que as NPs sobre o substrato possuam dimensoes menores que
o comprimento de onda de excitagao. Por isso, elas sao aqui representadas por dipolos

infinitesimais com momentos de dipolo equivalentes ou por correntes elementares [2].

Neste trabalho, é aplicada uma modelagem matematica semianalitica para o sensor
SPCE. A ideia é de a partir de uma solugao analitica, como a apresentada no Capitulo 3,
sobre um meio de multiplas camadas, obter uma aproximagao numérica que € resolvida pelo
método DCIM apresentado no Capitulo 4 [27]. O formalismo matemético é apresentado nos
capitulos posteriores. O sensor KR é considerado apenas para anélise espectral da estrutura,
onde é utilizada uma solugao generalista para meios de miiltiplas interfaces submetido
a ondas planas utilizando os coeficientes de reflexdo generalizados baseados em [28][29];
O sensor SPCE é matematicamente modelado e analisado pela primeira vez através do
Método das ITmagens Complexas Discretas (DCIM)[30][31] com a utilizacao do Generalized
Pencil of Function Method (GPOF)[32][33]. Diferentemente de outras abordagens do DCIM,
elaboram-se técnicas recentemente desenvolvidas aplicadas a materiais plasmonicos. A
aplicacao destes métodos demanda um custo computacional menor que técnicas puramente
numéricas de analise eletromagnética, além de prover uma significantiva interpretacao

fisica e matematica do sensor.

1.1 Motivacao

Observa-se que, desde a década de 1980, diversos dispositivos de sensoriamento
baseados em SPR tém sido estudados e desenvolvidos. No entanto, a aplicacao aqui tratada
que envolve a deteccao de NPs a partir de um sensor na configuracao SPCE ¢é atual,
assim como a andlise eletromagnética de campo proximo destes sensores através do DCIM

proposta neste trabalho.

A capacidade de deteccao de analitos singulares ou de diferentes analitos proporciona
avanco significativo no campo da deteccao, pois, pode subsidiar a avaliagdo mais rapida de
agentes patélogicos ou até mesmo NPs prejudiciais a saiide humana que estejam presentes
em determinado ambiente. Sendo assim, a principal motivacao por tras deste trabalho é
contribuir para a analise destes sensores através de simulagoes utilizando métodos analiticos
e semianaliticos de modo a otimizar analises praticas, visando obter respostas rapidas e

precisas para o desenvolvimento pratico de tais sensores.

A avaliacdo de sensores com aplicagoes em frequéncias Opticas figuram como
principais desafios no desenvolvimento destes sensores, e a formulacao envolvida figura como
desafio de se obter solugoes generalistas para multiplas configuragoes de meios planares, de
forma que este desafio também tornou-se um item de motivagao do trabalho. Efeitos como
dispersao em frequéncias épticas, equagoes integrais complexas com singularidades (pdlos,

pontos de ramificagdo e ramos), criagao de c6digos computacionais robustos e eficientes
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que minimizem o tempo exigido para solucao dos problemas propostos tornam o problema

ainda mais complexo, porém mais atraente do ponto de vista da pesquisa em plasmonica.

A realizagao pratica de sensores SPR que envolvam dimensoes nanométricas de-
manda de laboratoérios de alta complexidade e ambientes livres de quaisquer impurezas que
possam comprometer a fabricacdo e a resposta destes sensores. Desta forma, uma avaliacao
analitica e semianalitica pode contribuir para o processo de fabricacao destes sensores,
pois pode prever efeitos e possiveis solucoes antes da avaliagao pratica do sensor. Isto
implica na otimizagao de recursos humanos e financeiros. Uma avaliagao rapida, analitica
e computacional pode dar as bases para mudanca de parametros fisicos em projetos de

novos sensores plasmonicos.

1.2 Objetivos

O principal objetivo desta tese é modelar sensores plasmonicos para detecgao
de NPs na configuracao KR e SPCE através de métodos analiticos e semianaliticos,
respectivamente, utilizando andlise espectral. De maneira inovadora aplicar o DCIM nesta
modelagem diretamente sobre as equacoes integrais de campo elétrico a fim de obter

solugoes de campos proximos em meios estratificados.

Esta tese de doutorado teve como objetivos especificos:

e Modelar sensores SPR do tipo KR e SPCE baseados em multicamadas para deteccao
de NPs.

e A partir das fungoes diddicas de Green, obtidas para os sensores na configuracao
SPCE baseados em meios multicamadas, obter uma formulacao para aplicagao do

DCIM,;
e Aplicar o GPOF juntamente com o DCIM;

e Avaliar possiveis configuragoes de sensores SPR na configuragao KR e SPCE para
detecgao de NPs;

e Desenvolver algoritmos computacionais em Matlab® e implementar computacional-
mente o DCIM.

1.3 Trabalhos Relacionados

Este tépico pretende destacar o desenvolvimento dos principais trabalhos que
embasaram a tese desenvolvida. Serdao apresentados trabalhos de grande relevancia para
a tematica aqui apresentada. Nao se pretende com isso ser exaustivo em relacao a apre-

sentacao de todos os trabalhos desenvolvidos para o desenvolvimento da temética, pois
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a solu¢ao do problema proposto envolve principios de diferentes tematicas. Portanto, a
finalidade é mostrar o desenvolvimento dos principais trabalhos que foram relevantes para

esta tese.

E. Kretschmann and H. Raether. Radiative decay of non-radiative surface
plasmons excited by light. Z. Phiysik, 23, 1968.

Este artigo [6] destaca as condigdes necessérias para a existéncia do modo plasmonico
de superficie, assim como as relagoes de dispersao para dois meios diferentes, a saber
prata/ar e ar/quartz. Destaca o conceito de modos radiativos e nao radiativos, que se

acoplam ou nao com os fotons, respectivamente.

J. A. Kong. Electromagnetic field due to dipole antennas over strafified aniso-
tropic media. Geophysics, 37(6):985-996, 1972.

Neste artigo [28], equagoes de campo elétrico da radiagdo eletromagnética de
um dipolo elétrico em um meio estratificado sdo apresentadas através de matrizes de
propagacao e amplitude de onda capazes de determinar o campo elétrico e magnético em
todas as regioes do meio estratificado, sdo apresentados coeficientes de reflexdo e amplitude
em uma forma fechada, estes sdo capazes de representar eletricamente a geometria do

meio estratificado planar.

I.Lundstrom, B.Liedberg and C.Nylander. Surface plasmons resonance for gas
detection and biosensing. Sensors and Actuators, 4:299-304, 1983

Este artigo [8], introduziu a aplica¢ao de um conceito fisico, isto é, a excita¢ao dptica
dos plasmons de superficie numa interface metal/dielétrico para a analise quantitativa
de reacoes de afinidade acontecendo nesta interface entre uma superficie e um analito
que se aproxima. Este trabalho iniciou atividades de pesquisa no campo das reagoes de
bio-afinidade, também, foi o inicio para o desenvolvimento e implementacao comercial de

instrumentos baseados nos principios da excitagdo de plasmon de superficie.

D. F. Fang, Y. L. Chow, J.J. Yang and G. E. Howard. A closed-forma spatial
green’s function for the thick microstrip substrate. IEEE Trans. Microwave
Theory, 39:588-592, 1991.

Este trabalho [27], introduziu o conceito de Imagens Complexas Discretas. As
fungdes espaciais de Green para uma estrutura de microfita aberta sdo representadas
através das Integrais de Sommerfeld. Uma funcao de Green espectral equivalente em
forma fechada é obtida e solucionada utilizando uma integracao evoluida ao longo de um
caminho deformado denominado caminho de primeiro nivel, o método extrai analiticamente
utilizando teoria de residuos complexos os termos quase dinamicos, polos de superficie e
imagens complexas das integrais e depois transforma a funcao espectral para o dominio
espacial através da Identidade de Sommerfeld com exponenciais complexas utilizando-se

do método de Prony. Estas exponenciais sdo interpretadas como imagens complexas.
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Weng Cho Chew. Waves and Fields in Inhomogeneous Media. IEEE PRESS

Series on Eletromagnetic Waves, 1995.

Neste livro [29], equagoes de campo elétrico para ondas planas em um meio
estratificado sao apresentadas em um método elegante de equagoes que se baseiam em
coeficientes de reflexao generalizados que descrevem as propriedades elétricas envolvidas
em um meio estratificado. Também, equagodes da radiagao eletromagnética de um dipolo
elétrico em um meio estratificado sao apresentadas para a componente z do campo elétrico
sobre um meio estratificado, solugoes baseadas em aproximacoes para campo distante sao

discutidas e apresentadas no livro.

M. I. Aksum. A robust approach for the derivation of closed-forrn Green’s
functions. IEEE Transactions on Microwave Theory and Techniques, 44(5),
1996.

Neste trabalho [30], é introduzido a aproximagao de segundo nivel para fungoes
espectrais de Green em geometrias planares, mais especificamente estruturas de microfita.
O autor utiliza as funcoes espectrais de Green em uma forma fechada onde faz uma
aproximacao para o dominio espectral utilizando um caminho de integracao baseado
em dois niveis, no trabalho o autor compara o seu método para mostrar a precisao da
aproximagao de segundo nivel que evolui no sentido de nao ter a necessidade da avaliacao
da localizagao dos polos no plano espectral. Também, aproxima as fungoes espectrais para
o dominio espacial através da Identidade de Sommerfeld e de exponenciais complexas
obtidas com a utilizacdo do método de GPOF.

Ignacy Gryczynski, Joseph R. Lakowicz, Joanna Malicka and Zygmunt G..
Directional surface plasmon-coupled emission: a new method for high sen-
sitivity detection. Biochemical and Biophysical Research Communications,
307:435-439, 2003.

Neste trabalho [20], os autores destacam que a detecgao por fluorescéncia é a base de
inimeras medicoes nas ciéncias bioldgicas, biotecnologia, e diagnosticos médicos. Também
que a deteccao de moléculas através da sua flourescencia é dificil devido os sistemas da
época possuirem uma precisao na deteccao da emissao total das moléculas entre 1% e 5%.
Os autores introduzem um metodo chamado de Surface Plasmon Coupled Emission o qual
eleva a deteccao de moléculas para cerca de 50% da emissao total da molécula, para isso,
a abordagem insere uma sonda de deteccdo apos o prisma do sensor SPCE na diregao do
acoplamento da onda em um angulo bem definido, de tal forma que pode-se obter um

acoplamento éptico com a sonda até mesmo superior a 90%.

M. Irsadi Aksun and Gulbin Dural M. Emre Yavuz. Critical study of the pro-

blems in discrete complex image method. Electromagnetic Compatibility,2003.

Neste artigo [31], os autores avaliam o método das Imagens Complexas Discretas,
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realizam uma analise da contribuicao dos branch cuts, branch points e poélos de onda
de superficie para a aproximacao via Imagens Complexas Discretas, também, avalia-se a
localizacao em que estes ramos e poélos se apresentam em relagdo ao caminho complexo
de segundo nivel. Os resultados utilizam materiais com permissividades reais, dipolo

horizontal e avalia a magnitude da funcao de Green escalar.

Joseph R. Lakowicz. Radiative decay engineering: Surface plasmon-coupled

directional emission. Anal Biochemical, pages 153—169, 2004.

Neste artigo [21], exemplos mostram o potencial de como algumas configuragoes
Opticas simples podem ser usadas em aplicagoes de diagnético, deteccao ou biotecnologia
utilizando-se do SPCE. E apresentado possiveis solucdes praticas de como acoplar a luz do
prisma de modo a recebe-la em um detector 6ptico. E destacado que as interagdes entre

fluoréforos e metais prometem ter intimeras aplicagdes na biociéncia.

Mohammad Mahdi Tajdini and Hossein Mosallaeil. Characterization of large
array of plasmonic nanoparticles on layered substrate: dipole mode analysis
integrated with complex image method. Applied EM and Optics Laboratory
Northeastern University, 2011.

Neste trabalho [34], os autores avaliam a irradiagdo de um largo array de NPs
plasmonicas do tipo core-shell sobre uma estrutura de multiplas camadas, aplicado a
células solares, é apresentado um método denominado de Dipole Mode Complex Image ou
DCMI (equivalente ao DCIM). O trabalho faz uso da aproximagao das Fungbes de Green
do dominio espectral para o dominio espacial através da identidade de Sommerfeld e do
método de Prony. E avaliado a irradiacdo de nano particulas apenas sobre a camada de

substrato. As precisoes da aproximagao utilizada sdo comparadas com o método FDTD.

K. A. Michalski. Application of the Complex Image Method to Electromag-
netic Field Computation in Planar Uniaxial Multilayers. Integral Techniques

for Electromagnetics, 2015.

Neste trabalho [35], o DCIM ¢ aplicado a um set de fungbes potenciais de Green do
campo elétrico para um meio planar de miltiplas camadas. E feita uma revisio do DCIM
e utiliza-se o método em equagoes obtidas a partir de um sistema de multiplas camadas

equivalentemente derivadas da teoria de linhas de transmissao.

K. A. Michalski and J. R. Mosig. The sommerfeld half-space problem revisited:
from radio frequencies and zenneck waves to visible light and fano modes.

Journal of Electromagnetic Waves and Applications, 30:1-42, 2016.

Neste trabalho [36], os autores citam o crescente avango das pesquisas em meios
estratificados no que tange o interesse em aplicagoes em THz. Sao elucidadas as ondas de
Zenneck (ZW) e ondas de superficie (SPP), onde as primeiras tornam-se a segunda em

caso de metais nobres. Uma solugao inicial (ab initio) baseada em andlise de linhas de
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transmissao para meios estratificados é apresentada. Exemplos numéricos comprovam a

teoria de que ZW se tornam SPP em interfaces metdlicas.

Krzysztof A. Michalski e Donald R. Wilton. On the computation of plane-
wave impressed fields and far-zone fields of arbitrary current sources in planar
multilayer dielectric and plasmonic media. Journal of Electromagnetic Waves

and Applications, 2017

Neste trabalho [37], os autores apresentam uma nova formulagao baseada em linhas
de transmissao para avaliacao de meios plasmonicos e ressaltam nos agradecimentos a

importancia deste trabalho em ter trazido a atencao guias de ondas plasmonicos.

1.4 Estrutura da Tese

O trabalho é estruturado da seguinte forma:
Este capitulo apresenta a introducao;

O Capitulo 2 apresenta a modelagem espectral dos sensores plasmoénicos na con-
figuracao Kretschman. Sao analisados os poélos de ressonancia plasmoénica de superficie
SPPs e suas contribuigoes sdo discutidas na andlise do sensor apresentado, a formulagao e
resultados relativos aos polos presentes nos coeficientes de reflexao generalizados em meios

de multiplas camadas sao analisados;

No Capitulo 3 é descrita a modelagem matematica equivalente ao sensor na
configuracdo SPCE, e é apresentada uma nova metodologia generalista para solucao do
campo elétrico em meios estratificados otimizada para aplicacao direta via DCIM. Sao

apresentadas as func¢oes de Green Diadicas para meios estratificados;
No Capitulo 4 apresenta-se o Método das Imagens Complexas Discretas (DCIM);

No Capitulo 5 é aplicado o método DCIM nas equacoes de campo elétrico e os
principais resultados sao comentados. Também, sdo obtidos resultados com softwares

comerciais.

No capitulo 6 sao apresentadas as consideracoes finais, conclusoes e recomendagoes
para trabalhos futuros. E, por fim, sdo apresentadas as principais referéncias bibliograficas

e Apéndices.
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2 Modelagem de Sensores na Configuracao

Kretschmann

2.1 Introducao

Em um sensor na configuracao KR, Fig. 2, uma luz com polarizacao TM emitida por
uma fonte laser L incide na interface prisma-metal com um dngulo de incidéncia teta () e
a onda refletida para um detector 6ptico é analisada. Quando 6 é maior que o angulo critico
(0. = sen™'\/ement/€p) € igual a um angulo (Aspp), um campo evanescente dentro do metal
e no meio externo (Canal de Microfluidica) do sensor ird existir e ocorrerd um minimo
da curva de refletividade R observada no detector. O campo que se extende na interface
metal/dielétrico (meio-externo), é definido por modo plasmonico ou SPP. A configuracao
KR ¢ usual, principalmente na aplicagao de sensores SPR, devido a simplicidade de
sua implementacao, baseada na prévia deposicdo de um filme fino de metal sobre um
substrato de vidro dielétrico com as mesmas propriedades 6pticas do prisma, para posterior

acoplamento com o prisma.

Analito Substancia Ligante

Canal de
. Microfluidica

®

Figura 2 — TIlustragao funcional de um sensor SPR na Configuracao Kretschmann. O
polarizaddor TM é omtido.

Em sensores SPR direciona-se a detecgao para NPs ou moléculas (Analitos) dispersas
ou solubilizadas no meio externo liquido, para isso, utiliza-se uma substancia ligante capaz
de reconhecer e interagir com o analito, de forma que o mesmo seja capturado sobre a
superficie do sensor. O aumento da densidade superficial do analito sobre o sensor altera o

indice de refragao na superficie do sensor, resultando em uma sensivel alteracdo no minimo
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da refletividade de um angulo de ressonéancia de plasmon fspp, para outro angulo fspp,,
esta alteragao pode entao ser realacionada ao Analito. Para avaliacdo do sensor, define-se

como referéncia inicial a resposta do sensor para qual o meio externo é o ar.

Pode-se relacionar o angulo critico, também conhecido como angulo de reflexao
interna total, com os indices de refracdo do prisma (primeiro meio) n, e do tltimo meio
Nmext através de

Ny Sen B = Nppeqt- (2.1)

O angulo de ressonéancia de plasmon Ogpp estd relacionado com a constante de

onda do plasmon de superficie kgpp por

konp Sen Hspp = Re{k’spp} (22)

onde ky=w/c é a constante de onda ou rela¢ao de dispersao do espago livre.

A constante de onda kgpp define as condigdes necessarias para que uma onda
plasmonica de superficie possa ser excitada em uma interface metal-dielétrico. Considerando
apenas dois meios, compostos por metal e dielétrico, a constante de onda kgpp possui a

seguinte relagao de dispersao|38]:
NNy 2 EmEd EmEd

o mitd 2% [ SmEd _omed
Jnz +n2 AV em tea Vem + e

onde Ny, = \/fmEm € Mg = /Ia€q sado os indices de refracdo do metal (ouro) e dielétrico

2T
/{Zspp = :ET (23)

(ar). Em meios ndo magnéticos a permeabilidade relativa é unitaria (p,, = uqg = 1) e,
desta forma, kgpp é funcao apenas das permissividades complexas do metal e dielétrico:

em(w) =€l (w) — jel (w) e eq(w) = € (w) — jelj(w), respectivamente.
A condicao de ressonancia de plasmon é obtida caso [39]:
- A parte real da constante dielétrica do metal seja negativa: Re[e,,] < 0;
- A parte real da constante dielétrica do dielétrico obedeca Rele,] < —Relen];

- E que a onda de excitagdo seja transversal magnética (TM), ou seja, somente um

feixe polarizado em TM pode excitar o modo SPP.

As condigoes descritas anteriormente se cumprem para diversos metais, entre os
quais estao o ouro e a prata. Para obter a permissividade relativa do ouro no filme metélico,
foi utilizando o modelo de permissividade complexa de Lorentz-Drude com um termo de
interbanda [2], A Fig. 3, exibe a dispersao dielétrica do ouro em diferentes comprimento
de onda A em (nm), identificando as partes Real e Imaginaria da permissividade complexa
deste material. Observe que a parte real de ¢,,(w) para o ouro é negativa e que a parte

imaginaria é nao nula, ou seja, ja considera as perdas do material.
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Permissividade Complexa do Ouro
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Figura 3 — Dispersao dielétrica para o ouro obtida via Modelo de Lorentz-Drude com um
termo de interbanda.

2.2 Modelo Eletromagnético Equivalente do Sensor KR

Para o sensor KR, usamos a configuracao apresentada na Fig. 2. A estrutura do
sensor resultante é formada por trés camadas planares: prisma, fina pelicula de ouro e ar.
Esta configuracao pode pode ser analisada aproximadamente por um sistema equivalente de
N(multiplas) camadas, Fig. 4, com N=3. O sensor opera com comprimento de onda tipico
de um laser de Hélio-ne6nio (A = 633nm). Todas as camadas sao nao magnéticas (u, = 1).
Observa-se que cada regiao é caracterizada eletricamente através de sua permissividade
elétrica £. As permissividades relativas complexas do prisma (BK7), ouro e ar sdo ,1 = 2.3,
grg = —11.53 — j1.2 e g,3 = 1, respectivamente [2]. Utiliza-se dependéncia temporal
exp(jwt) que impde condigoes de radiacao I'm(k,) < 0. As interfaces sdo localizadas em
z = —d,, onde o sub-indice n representa o nimero da interface. A espessura da camada
de ouro é de 50nm (d; = 0 e dy = 50nm), escolhida de modo a maximizar a ressonancia

de plasma, conforme serd descrito mais adiante.

Parte da onda incidente é refletida na primeira interface ao meio de origem e parte
da onda é transmitida aos meios seguintes. A onda que incide forma um angulo incidente
igual ao refletido (0;=0,=6) em relacao ao eixo z. O campo total na Regido 1 pode ser
dividido em duas componentes, uma incidente e outra refletida, de forma que o campo
elétrico ou magnético nesta regiao sera dado pela composicao de campos incidentes e

refletidos na forma [29]:

E(F) = E'(7) + E"(7) (2.4)
e  H(r)=H'(r)+ H"(7), (2.5)
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Campo Incidente Campo Refletido
™ ™
Prisma (¢)) 0 -
Camada 1
y - T4
Camada 2 Ouro (g,) z=-d, I d

Camada3  Ar(g)

Figura 4 — Sistema de multiplas camadas equivalente ao sensor na configuragdo de Krets-
chmann.

onde os indices 7 e r representam incidéncia e reflexdo, respectivamente.
Partindo das equagoes de onda para meios sem fonte, tém-se

V x u 'V x E(F) —w?eE(F) =0 (2.6)
e Vxe'VxH(F)—w?H(F) =0, (2.7)

onde E(f) = E(x,y,2) e H(f) = H(z,y,2). Para o problema tém-se a componente

tangencial E;(7) = E,a, para o modo TE e H,(¥) = H,a, para o modo TM.
Em um meio sem cargas, tem-se que [29]

V-eB,a, = aaygEy = 0. (2.8)

Desta forma, como ¢ é fungao de z, entdo o termo 9/0yE, deve ser nulo. Neste caso, pode

ser provado que a equacgao de onda escalar para o modo TE resulta em

g ) g ) o 4| By =0 (2:9)

De maneira semelhante, para o modo TM tem-se

la + e(z)ae_l(z)gz + Wz/if] Hy(x,2) = 0. (2.10)

As Equagoes (2.9) e (2.10) podem admitir solugoes na forma

Ey(z,2) ] _ [ ey(2) ] pLikee (2.11)
Hy(z,2) hy(z)
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para todo z. Note que a Eq.(2.11) possui condicao de fase constante para todo z. Partindo
deste pressuposto, estas equagoes podem ser reduzidas a um problema unidimensional,

representado por equagoes diferenciais ordinarias na forma

d _,, . d
Wdzu <z>dz+kZ] () = 0 (212)
e 5(2)i5(z)_1(z)i + k.| hy(2z) =0 (2.13)
dz dz | '
onde k, = /(k* — k2), k* = w?ep, e,(z) e hy(z) representam as solugoes fasoriais das

equagoes (2.12) e (2.13). Exemplificando, quando € e p sdo constantes por camada, as

solucdes de (2.12) e (2.13) baseiam-se apenas na superposigao linear de e®/=2.

Usando as condicoes de contorno para uma onda eletromagnética polarizada no
modo TE, através das equagoes (2.12) e (2.13) encontra-se o campo elétrico para todas as

n camadas como sendo [29]

EZ;JE(QI,Z) _ ASE[ejknzz + RZELJAefjknz(z+2dn)]efjkzx’A{E — 1(v/m) (2.14)
onde
PTE  _ Rg,g+1 +Rﬁfl,nwe_j%"ﬂaz(d”“_d") (2.15)
R RIE  RIP o i2knt1z(dns1—dn) ’ '
TE TE _—j(kn-12—kn z)dn—
TE — Tn—l,nAn—}e i b ) ! (2 16)
" 1+ Rgfl,nRg,%He*j%nz(dn*d"—l) ’ '
Hn lknz - Mnkn 1z
TE = + (2.17)
Mn—i—lknz + ,unkn—l-lz
2,U/n lknz
e TIP, = as (2.18)

/fln—l-lknz + ,l//nkn+lz .

Utilizando uma onda eletromagnética polarizada no modo TM, semelhantemente

ao modo TE, encontra-se o campo magnético para todas as n camadas como

Hy M (x,2) = ATM [e/n=2 4 RV, o7 Tkns(020) o mdket ATM — 1 (A /m) (2.19)
STM RTTL%A +Rq{%,nﬂe*ﬂk”“@(d"+1*d") (2.20)

n,n+1 TM DTM —§2kna1.z(dni1—dn)’
1+ Rn,n+1Rn+1,n+2e J +1,2(dn1 )

TT_]\{nAZ%e_j(knfl,z_kn,z)dnfl

™™ __
N RE% nﬁfgi\zjﬂe—j%nz(dn—dnq)’ (221)
n knz - nkn z
RIM, | = Sriine = et (2.22)
gn—i—lknz + E‘:nkn—i-lz
2 n knz
e TTM - Entl (2.23)

E‘:n—i—lknz + gnkn—f—lz
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Para ambos os modos, k. = \/(k2 — k2),n=1,...,. N = 3, k2 = w?e,pin, w = 2mc/\, c é a

TE/TM
, ATF/

velocidade da luz no espago livre, k, = kq sen (6) sao as amplitudes no modo TE

STE/TM < . - . .
ou TM em cada camada n, anil sao os coeficientes de reflexao generalizados relativos

TE/TM _ TE/TM _~ . <

ao modo TE ou TM em cada camada n, Rn7n11 T J/rl sao os coeficientes de reflexao
o STE/TM ~TM/TE

e trasnmissao de Fresnel no modo TE ou TM. Define-se Rjy ]\éH =0e R=[R; / 2

como refletividade.

2.3 Avaliacao Baseada no Modelo Eletromagnético Equivalente

A refletividade da estrutura do sensor KR é a principal variavel de analise do sensor
nesta configuracao. A posicdo do minimo da curva de reflexdo é modificada quando a
amostra de um determinado analito interage com a superficie externa do sensor. Neste
tépico, realiza-se avaliagoes espectrais e espaciais (em relagao ) baseadas no formalismo
apresentado nas equagoes de Eq.(2.19) a Eq.(2.23) do modelo eletromagnético equivalente
do topico anterior. Para avalicdo destas equacoes foi desenvolvido um programa em Matlab,

os resultados analiticos obtidos sao apresentados e discutidos no decorrer deste topico.

Observe que o valor de @ fisico maximo 6,5, = £7/2 resulta em um valor limite
para a constante de onda na direcdo z, ky,, = k15in(0maz) = 1.5171ky. Esta regiao
fisica [0, k,,, ] ¢ definida como regido visivel de operagao do sensor. O surgimento do
modo plasmonico de superficie na interface metal/meio-externo pode ser entendido como
o resultado de um pdlo em R2T§4 . A localizacao deste polo é dada aproximadamente

anulando-se o denominador de (2.22)(e3ka, + £2k3. = 0), tal que [40]

€3k — e3k3

ky =+
(63 —3)

= +kgpp, (2.24)

que é igual ao valor da Eq.(2.3). Sendo este pdlo calculado em kgpp = +(1.0458—50.0051)k

quando o ar é considerado o meio-externo.

A Fig. 5 mostra o efeito do pélo SPP no coeficiente de reflexao R2T§4 = R}Y da
camada 2 para 3, que é para o formalismo apresentado exatamente o mesmo coeficiente de
relexao de fresnel entre estas camadas. Este polo é associado a condigao de ressonancia
plasmoénica que dé origem a onda de superficie no sensor KR analisado. Observa-se na
Eq.(2.24) que o pdlo estd relacionado com a tltima inteface, justamente, onde encontra-se
o principal modo de ressonancia de superficie plasmonica, ou seja, a onda plasmoénica de

superficie que se propaga na interface ouro-ar.

Existe também, para o sensor KR, uma regiao do espectro onde k, > k,,, . Esta
regiao é aqui definida como sendo uma regiao invisivel, complexa ou nao fisica do sensor.
Nesta regiao, encontram-se um ou mais pélos. Conforme observado na Fig. 6, para a

geometria apresentada, um tnico polo é encontrado nesta regiao, no entanto, para estruturas
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Localizagédo do Pélo SPP
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Figura 5 — Influéncia do pélo SPP, localizado em kgpp, para o Coeficiente de Reflexao
generalizado da estrutura multicamada do sensor na configuracao Kretschmann.
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Figura 6 — Influéncia do polo SPP e SWP, localizados em kgpp € kg p, respectivamente,
para o Coeficiente de Reflexao generalizado da estrutura multicamada do sensor
na configuracao Kretschmann.

com dimensoes ou quantidade de camadas diferentes, poderiam surgir outros polos, cada
um dos quais associados com um modo de propagacao diferente. Estes pdlos sao conhecidos
como poélos de onda de superficie ou SWP, ou também por modos de guia de onda. Neste

caso, esta relacionado com a primeira interface, 2* camada, e representa um modo de
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propagacao de superficie que nao é excitado na interface entre as Camadas de 1 para
2 na configuragao aqui apresentada [36]. Estes p6los podem ser obtidos anulando-se o
denominador de (2.20) e podem ser evidenciados na Fig. 6. A regido k, > k,,  nao interfere
na formulagao apresentada para o sensor KR pois, a formulagao trabalha apenas na regiao
fisica do sensor e o p6lo SWP nao esta nesta regiao, consequentemente, nao é excitado
para esta geometria. Porém, como sera visto mais adiante, a configuracao SPCE excita
estes modos. Portanto, o formalismo matematico anteriormente apresentado representa
completamente o sensor KR e, desta forma, a contribui¢do dos pélos SWP para o sensor na
configuracao Kretschmann com os parametros aqui determinados ¢ totalmente irrelevante
para a formulagao. Na Fig. 6 também é mostrada a ampliagdo (zoom) no minimo de
|Ra?§)|2 (SWP), que representa a refletividade R da estrutura. Observa-se que o polo SPP
avaliado através de |R(TQA§) |? coincide com o minimo de refletividade R da estrutura. Desssa
forma, os pélos SPP e SWP surgem como consequéncia das interfaces mais superficiais
da estrutura, na Fig. 6 identificados através dos coeficientes de reflexdo generalizado das

camadas 2 para 3 e 1 para 2, respectivamente.

1 . ‘ : ‘
. 80nm 158,25nm 316,5nm
2 .
(] e e e a\‘
‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘ 4 R
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Figura 7 — Refletividade da estrutura prisma, ouro e ar para espessura do ouro d=30nm,
d=40nm, d=50nm, d=60nm, d=80nm, d=158.25nm e d=316.5.25nm. 0, =
41.2°. Em d=50nm tem-se a menor refletividade (6spp = 43.7°).

Como mencionado anteriormente, a escolha da espessura da camada foi determinada
de modo a obter a melhor ressonancia plasmonica do sensor no comprimento de onda
de operacao A=633nm. A Fig. 7, obtida em programa realizado no Matlab, exibe o

comportamento da refletividade R para a polarizagdo perpendicular (TM) em fungao do
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angulo de incidéncia 6 da onda plana. As seis curvas mostradas sdo obtidas variando-se a
espessura da camada d = |(dy — d;)|. Nota-se que a espessura da camada de ouro de 50nm
é a que maximiza o modo de ressonancia de plasma, pois nesta espessura a reflexdao esta
mais proxima da condigao de reflexao totalmente atenuada, ou seja, em ressonancia de
plasma. A medida em que se aumenta a espessura da camada, atinge-se uma espessura d
limite em que nao ha mais qualquer ressonancia plasmonica de superficie. Esta espessura é
aproximadamente d ~ A\/4 = 158, 25nm, sendo que a partir desta espessura o metal passa

a se comportar como uma superficie condutora.

2.4 Validacao Experimental

Em parceria com o Laboratério de Sintese e Caracterizacao Laser de Nanomateriais
da Pontifica Universidade Catélica do Rio de Janeiro (PUC-Rio) foram caracterizados
sensores plasmonicos com filmes finos de ouro na configuracao Kretschmann. Apesar da
simples configuracdo que apresenta o sensor KR, a fabricagao deste sensor demanda de
equipamentos e procedimentos complexos que serdao resumidamente descritos neste topico.
Os materiais utilizados para validagdao desta configuragdo consistem em um prisma éptico
(BK7), uma lamina de vidro 6ptico com as mesmas propriedades elétricas do prisma e

ouro com elevada pureza.

Inicialmente, é adotado um severo procedimento de limpeza do prisma e das laminas
de BKT7, pois, fragmentos microscépios de materiais diversos, residuos de gordura por
contato das maos, entre outros tipos de residuos podem prejudicar o acoplamento 6ptico
da estrutura ou acarretar uma deposicao de ma qualidade do filme de ouro sobre a lamina,
o que pode inviabilizar a realizagdo dos experimentos desejados. A limpeza da vidragaria
pode levar horas devido diferentes passos neceesarios, resumidamente, sao realizados
diferentes processos: limpeza com solventes quimicos (detergente, etanol, agua ionizada) e
mecéanicos (ultra-som), além de secagem por gas nitrogénio e estufa de secagem. Cuidados
no manuseio da vidragaria sao tomados como manuseio com o uso de luvas cirtrgicas,
utilizacao de cubas de teflon, que é um material hidrofébico de facil limpeza apds seu
uso, utilizacao de papel 6ptico, visto que este nao libera fragmentos de fibra durante a
limpeza e manuseio, também nao induz eletricidade estatica no material, o que pode atrair
residuos para o material. Apos o procedimento de limpeza as laminas de BK7 podem ser
funcionalizadas (procedimento que serd descrito a seguir) ou guardadas diretamente em
uma camera de vacuo em uma sala com ambiente de acesso controlado para prevenir a
deposicao de particulas suspensas no ar sobre as amostras de vidro a fim de uma futura

utilizacgao.

O processo de funcionalizacao das laminas de vidro é posterior a sua limpeza, este

processo é descrito como um tratamento quimico com Mercaptopropyltrimethoxysilane
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(MPTS), substancia que cria afinidade quimica entre a superficie da lamina de vidro e o
ouro com o intuito de estabilizar o filme de ouro depositado sobre o vidro, aumentando
assim a vida util da amostra. As amostras de vidro funcionalizadas podem ser conservadas
em vacuo por longos periodos de tempo, no entanto, fora do vacuo, se deterioram em

questao de horas.

Sobre uma lamina de vidro éptico ja funcionalizada é depositado um filme fino
de 50nm de ouro através de deposigao em vacuo assistida por feixe de elétrons. Como
representado na Fig.8 [41][42], direciona-se um feixe de elétrons, gerado por um filamento,
por meio de uma campo magnético B sobre uma pastilha de ouro puro. Quando atingido
pelo feixe de elétrons, o ouro vaporiza (sublima) e os vapores sdo depositados sobre um
substrato (lamina de vidro) até atingir a espessura desejada. A taxa de evaporagao ou
deposicao do material é controlada através do feixe de elétrons que incide sobre o ouro.
Ja a espessura do material depositado sobre as laminas é estimada de forma indireta por

meio da variagao da frequéncia de oscilagao de um cristal do equipamento de deposicao.

| | Lamina de Vidro

Ouro sublimado — Ouro depositado
A
S

Feixe de
Elétrons

Ouro

Lingote

Filamento

Base resfriada por agua

Figura 8 — Representacao da deposicao de material por vaporizagao com feixe de elétrons
em camara a vAcuo.

O equipamento utilizado, o UNIVEX 450, é mostrado na Fig.9 e representado na
Fig.8. Este é formado basicamente por uma camara de vacuo, onde ocorre o processo de
deposicao, e um sistema de controle, o qual gerencia o processo de deposicao, refrigeracao

a agua e bombeamento de ar da camara de vacuo.

Como resultado do processo, um filme fino de ouro de 50nm ¢é depositado sobre
uma lamina de BK7, Conforme Fig. 10. Esta lamina é entao acoplada ao prisma através
de um liquido 6ptico. Especial cuidado deve ser dado a esta etapa, pois o prisma, a
lamina e o liquido éptico de acoplamento devem possuir o mesmo indice de refracao
para o comprimento de onda de operagao A = 633nm, o que permite continuidade das

propriedades 6pticas do acoplamento. Neste caso foi utilizada glicerina como liquido de
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Figura 9 — Equipamento de deposi¢ao utilizado - UNIVEX 450.

Figura 10 — Fina camada de ouro de 50nm depositada sobre uma lamina de vidro 6ptico
do tipo BKT7 fabricada pela vaporizagao por feixe de elétrons.

acoplamento.

Para caracterizar a curva de refletividade caracteristica do sensor KR, foi utilizado
o espectrometro SPR (Surface Plasmon Resonance) esquematizado na a Fig. 11 [43], onde
um feixe Laser de He-Ne esta incidindo sobre um atenuador A utilizado para diminuir a
poténcia inicial do feixe laser a fim se trabalhar abaixo da saturagao dos dois detectores
opticos D1 e D2. O polarizador linear P2 é utilizado para polarizar linearmente o feixe
de entrada TM ou TE, e P1 é uma lamina A/4. O divisor de feixe DF ou Beam Spliter
divide igualmente a poténcia do feixe laser, de modo que D1 recebe a poténcia incidente
de referéncia e D2 recebe a poténcia refletida no sensor. CM é um canal de microfluidica,
para injecao do liquido desejado. Uma placa de aquisiao de dados é entao utilizada e
no computador calcula-se as relacdes de poténcia interna e externa ao prisma, assim,
gerando-se a curva de refletividade ja com as devidas correcoes de proporcionalidade. O

sensor ¢ montado sobre uma plataforma giratéria que possui um motor de passo como
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atuador para controle do angulo de incidéncia do feixe de excitacao, este motor de passo
promove giros em passos de até 0.0025° graus. A Fig. 12 mostra a bancada de trabalho
completa para avaliacao do sensor KR. O sensor e a base giratoria encontram-se em uma
camera escura a esquerda da figura a fim de minimizar a incidéncia externa de luz sobre o

experimento.

N~ V\Aquisic;éo de Dados

; Base
=" UEET Rotatdria

Prisma

Figura 11 — Esquemético do setup de medigao. A - Atenuador, P1 - Lamina \/4, DF -
Divisor de Feixe (Beam Spliter), P2 - Polarizador 2, D1 - Detector 1, D2 -
Detector 2 e CM - Canal de Microfluidica.

Figura 12 — Bancada de trabalho para realizacdo da configuracao do sensor KR.

Para validagao do algoritmo desenvolvido em Matlab, a fim de solucionar o forma-

lismo apresentado nas equagoes de Eq.(2.19) a Eq.(2.23), conforme resultados apresentados
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no tépico 2.3, utilizou-se nos experimentos praticos: laser de He-Ne operando a 632.8nm,
uma camada de ouro de aproximadamente 50nm de espessura sobre o substrato de vidro
(ouro com permissividade relativa €4, = —12.06 — j1.4), prisma de alto indice de refracao
(BK7) com permissividade relativa £, = 2.3. Pequenas variagoes entre valores experimentais
da permissividade relativa do ouro sao esperados devido diferencas fisicas naturais das

amostras de ouro utilizadas em cada experimento.

A Fig. 13 mostra a comparacao entre as curvas de refletividade obtidas de modo
analitico (An.) e experimental (Exp.). A primeira curva foi obtida via o modelo tedrico
apresentado na Secao 2.2, enquanto a segunda curva foi obtida durante um ensaio de
caracterizagao através do espectrometro SPR apreseentado na Fig. 12, respectivamente.
O ponto em que ocorre o minimo da refletividade representa o angulo em que ocorre o
melhor acoplamento do modo plasménico de superficie (SPP). O minimo de R(#) destaque

na Fig. 13 representa o modo ressonante de ordem zero (TMO0) ou modo plasmoénico SPP.

REFLEXAO TM

Refletividade - R

38 40 42 44 46 48 50
Angulo de Incidéncia

Figura 13 — Médulo do coeficiente de reflexao generalizado experimental (Exp.) e analitico
(An.) na polarizagao TM. O minimo da curva é o &ngulo de melhor acoplamento
SPP.

A partir do programa em Matlab, realizado com base no modelo eletromagnético
equivalente apresentado no tépico 2.2, para uma onda plana incidindo no conjunto Prisma-
Ouro-Ar, obtém-se a Fig. 14, que indica a incidéncia nos adngulos de acoplamento SPP
para: a) Ogpp = 43.7° e b) Ospp = —43.7°, respectivamente. A Fig. 14 mostra a parte
real do campo Magnético Hy, que representa o campo magnético Hy no dominio do
tempo (uma amostra do campo no dominio do tempo em t = 0Os pode ser dada por
Re{H,e*"} = Re{H,}). Observa-se que uma onda de superficie surge na interface entre o

ouro e ar e que nesta interface surgem amplitudes elevadas em relagao a amplitude incidente



Capitulo 2. Modelagem de Sensores na Configuragio Kretschmann 40

(representadas pela intensidade maxima de vermelho e minima de azul), também que a
onda decai exponencialmente nos dois lados a partir da interface ouro e ar, penetrando
uma curta distancia no Ar. Isto indica que a regiao ativa do sensor, onde pode haver

interacao com analitos, deve ocorrer apenas nas proximidades da interface metélica.

-1000 -500 0 500 1000 -1000 -500 0 500 1000
x(nm) x(nm)

Figura 14 — Campo magnético Re{Hy} para uma onda plana incidindo no méximo
acoplamento SPP: a) Ospp = 43.7° e b) Ogpp = —43.7°.
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Figura 15 — Refeltividade do sensor para laser incidindo com valores de 6 negativos e
positivos. Os minimos de refletividade ocorrem em Ogpp = —43.7° € Ospp =
43.7°, respectivamente.

No angulo de ressonancia, existem ondas de superficie propagando-se apenas em

uma dire¢ao ao longo do eixo x. A direcao da propagacao depende do quadrante de
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incidéncia do laser 6 = [90°,0°] ou € = [0°, —90°]. Desta forma, o angulo incidente possui
um intervalo total de 180°, onde estao presentes os dois angulos de ressonancia de plasma

possiveis da regiao fisica do sensor, localizados em 0spp = +43.7°, conforme Fig. 15.

2.5 Consideracoes Finais

Com a fundamentacao tedrica aqui apresentada foi possivel desenvolver um pro-
grama em Matlab baseado na formulacao do tépico 2.2. Este avalia a incidéncia obliqua ou
normal de uma onda plana em um meio estratificado para qualquer niimero de camadas e
qualquer material, sendo possivel inclusive a insercao de metamateriais representados pela
permissividade, que no entanto nao correspondem a esséncia de analise deste trabalho. A
influéncia dos pélos SPP e SWP, localizados em kgpp € ksw p, respectivamente, sdo consi-
deradas para a avaliacao da formulacao obtida. O Coeficiente de Reflexao generalizado da
estrutura multicamada do sensor na configuragdo Kretschmann é analisado. Visualizacoes
de campo magnético sao possiveis de modo a abranger melhor anélise destes sensores. O
Sensor KR ¢ essencial para inicio da formulagdo do sensor na configuracao SPCE, que sera

abordado nos capitulos posteriores.
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3 Modelagem de Sensores na Configuracao

SPCE

3.1 Introducao

Para melhorar a sensibilidade dos sensores SPR para a deteccao de baixa concen-
tracao de analitos, o uso de nanoparticulas de ouro tem sido relatado em varios estudos
[44][45]. Nesta configuragao, as nanoparticulas sdo geralmente ligadas a superficie do
sensor e funcionalizadas por biomoléculas especificas com afinidade apenas aos analitos de
interesse [17]. A alta sensibilidade destes sensores estd associada ao incremento do campo

proximo a estas nanoparticulas devido o efeito plasménico associado a elas [46].

Um sensor SPR emergente com base em particulas é o sensor na configuragao
SPCE que consiste no acoplamento de nanoparticulas, biomoléculas, fluoréforos ou pontos
quanticos (QD’s) sobre um filme metalico fino e um prisma [47]. Onde, o processo de bio-
sensoreamento é baseado no monitoramento da variagdo nas propriedades da luminescéncia
6ptica de lumindforos ou nas interagoes com os analitos de interesse [48]. Para esta
configuragao, avangos recentes foram relatados demonstrando elevada sensibilidade em

comparagao com a fluorescéncia isotrépica esponténea [43].

Neste trabalho, para a andlise tedrica da configuragao SPCE, os radiadores (lu-
minéforos ou nanoparticulas metalicas) sao representados por dipolos equivalentes sobre
multicamadas e o formalismo é obtido usando as funcoes de Green e as integrais de
Sommerfeld [34][29]. Uma funcdo espacial em forma fechada ¢é obtida para ser solucio-
nada usando o Método das imagens complexas discreta (DCIM)[30][31], onde, usamos
um esquema sofisticado, em que o integrando é aproximado por uma superposicao de

exponenciais complexas.

Um dos métodos mais eficientes e versateis para a caracterizagao de campos em
meios estratificados envolve as fungoes diddicas de Green [49], com as quais se pode
derivar um conjunto de equagoes espectrais capazes de determinar o campo elétrico em
cada camada de um meio estratificado. As fungdes de Green para o campo elétrico em
multiplas camadas nao existem em uma forma fechada no dominio espacial. No entanto,
as componentes espectrais derivadas a partir da transformada de Fourier e das diddicas de

Green sao possiveis de serem encontradas em uma forma fechada [50].

Este capitulo apresenta uma formulacao generalista para tratamento do problema
da radiacao eletromagnética de fontes do tipo dipolo sobre estruturas multicamadas
em geometrias planares. Utilizam-se as funcgoes diddicas de Green e a identidade de

Sommerfeld para relacionar o comportamento classico de ondas planas incidindo sobre
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uma superficie multicamada com as caracteristicas de ondas esféricas, radiadas por fontes
pontuais [51]. Um estudo detalhado do sensor SPCE composto por miltiplas camadas
planares é apresentado e um modelo mateméatico equivalente é obtido de forma que se
possa considerar o efeito das multiplas reflexdes e transmissoes ocorridas nas diferentes

camadas.

O campo elétrico em meios de multiplas camadas planares é obtido a partir das
funcoes diddicas de Green em uma formulagdo que visa a caracterizagao da radiacao
eletromagnética de fontes representadas por densidades de corrente sobre estes meios [29)].
O desenvolvimento das fungoes diadicas de Green é realizado para o caso de uma fonte de
dimensoes pequenas o suficiente para ser desprezada, tendo em vista o comprimento de
onda utilizado. Nesta situacgao, as fontes podem ser modeladas por dipolos infinitesimais
[2][52].

Seréd apresentado o desenvolvimento das fungoes diddicas de Green para o sensor
SPCE a partir da caracterizacao da radiacdo de um dipolo sobre um meio de multiplas
camadas. O desenvolvimento parte da Identidade de Sommerfield [53] e de ferramentas
especificas para problemas de radiagdo como as transformadas de Hankel [54], sendo
possivel relacionar por meio da Identidade de Sommerfield, ondas planas com ondas
esféricas através da transformada integral de Hankel. Isto permite caracterizar os efeitos
da incidéncia de uma onda plana em um meio multicamada com ondas esféricas incidentes

sobre a estrutura de multiplas camadas.

3.2 Descricao do Sensor SPCE

O funcionamento de um sensor SPR na configuracao SPCE (Fig. 16) baseia-se
na interagao do campo irradiado pelos analitos imobilizados com a estrutura do sensor,
composto por uma fina pelicula metélica de ouro depositado sobre o prisma [47]. Essas
interagoes geram a onda SPP na superficie meio-externo/ouro e os modos de irradia¢ao no
prisma, que possuem uma emissao altamente direcionada ao detector em um angulo SPCE
especifico que depende da re-irradiacdo dos analitos imobilizadas. A natureza altamente
direcional da emissao SPCE também aumenta a eficiéncia da deteccao de emissao acoplada.
Semelhante ao sensor na configuracao de Kretschmann, aqui a configuracao SPCE ¢é
excitada por um raio laser que opera no comprimento de onda de 633nm. Neste trabalho,
para efeitos de simplificacido, considera-se que as nanoparticulas se comportem como
radiadores 6pticos re-irradiando no mesmo comprimento de onda da excitacao do laser.
Também, ao invés de nanoparticulas, poderia-se tratar de luminoforos que radiassem neste

mesmo comprimento de onda.

Na Fig. 16 o sensor na configuracao SPCE é ilustrado. Primeiro, uma solugao

com os analitos suspensos flui no canal microfluidico enquanto as nanoparticulas alvo sao
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imobilizadas na superficie do sensor por uma substancia ligante especifica. Os analitos
podem ser mantidos ou pela substancia ligante a uma posigao (altura) z” entre 20 e 200nm
da interface metdlica ou por um espacador dielétrico de espessura igual a z”. Entre estas
distancias a re-irradiagao éptica do analito emissor se acopla na superficie do ouro como
uma onda plasménica [20], parte desta onda de plasma se estende por entre o ouro até

o prisma e neste se acopla em uma onda transversal magnética que surge em fungao da
onda de plasma (SPP).

A maioria das fontes de luz sdo nao polarizadas, os radiadores opticos (analitos)
avaliados irradiam luz nao polarizada, o que significa dizer que a luz contém todos os
elementos de polarizagao [55]. Apesar do analito re-irradiar ondas nao polarizadas, a luz que
incide no detector 6ptico é altamente polarizada no modo TM e chega ao detector optico
com um angulo bem caracteristico §. Este angulo muda de acordo com o comprimento de
onda de re-emissao do analito que se esta analisando na superficie do metal. Sabe-se que o
modo SPP ¢ caracteristico do modo TM, pois o campo elétrico oscila na direcdo normal
a superficie da interface metal/dielétrico (Canal de Microfluidica). Desta forma, a onda
TM ¢é explicada devido parte da emissao Optica do emissor naturalmente ser composta
por ondas neste modo. Assim, excita-se uma onda SPP na superficie meio-externo/Ouro.
Em seguida, ap6s a onda evanescente ultrapassar a fina camada metalica, ela irradiard no
prisma em forma de um cone circular como uma onda propagante polarizada no modo
TM. Portanto, o sensor no modo SPCE também pode ser entendido como o procedimento
reverso do sensor na configuracdo KR. Em um sensor pratico, considera-se que o ouro seja
depositado sobre uma lamina de vidro 6ptico com as mesmas propriedades elétricas do

prisma, entao esta lamina é acoplada opticamente ao prisma.

3.3 Modelo Eletromagnético Equivalente do Sensor SPCE

Nesta tese, para modelagem do sensor SPCE (Fig. 16), as nanoparticulas sao
equivalentemente modeladas por um dipolo elétrico equivalente [34][56], representado por
uma fonte de corrente J a uma posicio z=2" (z’=y’=0) do meio estratificado. Conforme a
Fig. 17, considera-se que a excitagao tenha induzido um dipolo vertical equivalente com
A = 633nm [57].

Para determinar os momentos de dipolo induzido de um arranjo de P dipolos sobre

um substrato multicamada, deve-se resolver o seguinte sistema de equagoes lineares para
p.qg €41,2,..., P} [34]

T = Jopd(7,7) = (§5,")d(F, 7,)

_ _ - B (3.1)
J =& Ewt@”p) + ::} ) + Z Edzp Tp) + ZEref p) | 0(7,7p)

q=1,q#p
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Figura 17 — Dipolo a uma altura z’ da primeira interface. As caracteristicas elétricas de
permissividade das trés camadas e a espessura da camada de ouro permanecem
as mesmas do modelo KR.
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onde 7, sao as a posigoes dos P dipolos, E;;"ml é o campo total de excitagao do dipolo
equivalente, ou seja a soma de todos os campos que chegam no dipolo p e §, ¢é a constante
de polarizacao que depende do tipo de elemento considerado (biomoléculas, QDs ou
nanoparticulas de ouro). Note que considera-se uma relacao dipolar linear com o campo de
excitacao total E;"tal. O campo elétrico total em (3.1) apresenta quatro termos. O primeiro
representa a excitagao externa (por exemplo o laser), o segundo é relativo a reflexao total
que ocorre na estrutura do sensor (Ouro/Prisma) devido a excitagdo externa, o terceiro
representa a interagao individual de campo elétrico relativo a cada particula (analito), ou
seja, representa o campo elétrico re-irradiado por cada particula que é somado através do
principio da superposicao indicado pelo somatorio e o quarto termo representa a reflexao
total na estrutura do sensor (Ouro/Prisma) devido o campo elétrico re-irradiado por cada
nanoparticula. Observa-se que o campo total produzido por um tnico dipolo ¢ qualquer é

E1 = Egip + EL s> sendo que este campo pode ser calculado em todas as camadas.

3.4 A ldetidade de Sommerfeld: Mudanca do Dominio Espectral

Para o Dominio Espacial

E possivel relacionar ondas esféricas com ondas planas a partir de uma identidade
integral conhecida como identidade de Sommerfeld. Esta identidade pode ser obtida a partir
da solucao da equacao escalar de onda, obtida primeiramente em coordenadas esféricas, e,
posteriormente em coordenadas retangulares utilizando a transformada tridimensional de
Fourier [29]. Desta forma, uma onda esférica irradiada por uma fonte pontual na origem
pode ser expandida como uma integral de ondas conicas ou cilindricas na direcao p vezes
uma onda plana na direcao z sobre todos os niimeros de onda k, através da identidade de
Sommerfeld [58]

L

—+00 9
T = L ik, H3 (k)

e_jkz|z_zl|

—_— 3.2
J2k, (32)

F—7
onde, H? é a funcao de Hankel do segundo tipo e ordem zero, r = \/p? + 22 é a varidvel
radial de um sistema em coordenadas esféricas, p = /22 + y? no sistema de coordenadas
cilindricas é a variavel que indica a distancia da fonte 2" até um ponto qualquer localizado no
mesmo plano de z’, k, € uma varidvel de integracao e a componente espectral de propagacao
na diregdo da varidvel p e assume valores reais de —0co a +00 e k, = &, /k? — k> ¢ também
uma variavel espectral de propagacao de onda na diregao z, isto é, a componente z de todo

o espectro de constantes de ondas planas k que irao compor uma onda esférica em k..

As rapidas oscilagoes das fungoes de Hankel no eixo real da Eq.(3.2) tornam
ineficientes ou invidveis métodos de integragao direta sobre este eixo. Conforme ilustrado
na Fig. 18, em meios sem perdas, ou seja, Im{k} = 0, surgem pontos de descontinuidade

sobre o eixo real localizados em k, = £k ou k, = £ky se no espaco livre e linhas
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de descontinuidade (representadas por linhas pontilhadas), estes pontos e linhas sao
conhecidos como pontos de ramificagdo e cortes de ramificagao (branch points ou branch
cuts), respectivamente. Também, para k, = 0 a fungdo de Hankel nao é definida neste
ponto. Desta forma, para contornar este problema, caminhos complexos deformados no
plano k, tém demonstrado serem mais eficiéntes, um dos primeiros caminhos de integracao

modificados ficou conhecido como Caminho de Integragdo de Sommerfeld (SIP)[29] o qual

¢é apresentado na Fig. 18.

Im{k_}
i
I
!
i
i
!
I
i
i
k /| _SIP
/,/" k, Re{kp}

——

Figura 18 — Caminho de integragdo de Sommerfeld (SIP) mostrando pontos de ramificagao
e cortes de ramificacdo para a identidade de Sommerfeld.

Como ilustracio, avalia-se a raiz quadrada de k, = 4-,/k? — k2, contida na Eq.(3.2),
observe que esta raiz quadrada pode definir dois valores possiveis, ou seja, ¢ uma fungao
de duplo valor, note também que a identidade de Sommerfeld define um plano complexo
em k, = £,/k? — k2, onde, qualquer ponto em um plano complexo k, define dois pontos
em um plano complexo k., e vice-versa. Desta forma, a integral da Eq.(3.2) é indefinida a

nao ser que se estipule qual dos dois valores ¢é utilizado.

Funcgoes de duplo valor sao avaliadas em um plano complexo com o auxilio das
laminas ou folhas de Riemann, caso se tenha uma funcao com apenas dois valores possiveis
(positivo ou negativo) se atribui a ela duas folhas de Riemann em um tnico plano complexo,
onde, para cada folha k, assume-se um tnico valor apenas de sinal contrario ao valor da
outra folha de Riemann. A Fig. 19, mostra a avaliacdo de k, no plano k,, onde, cortes de
ramificagdo, ou branch cuts sdo identificados pela transigao nas cores do gréfico (fase em
radianos), note que nos cortes de ramificagao existe a mudanga de transigao das folhas de

Riemann, onde a parte mais clara estd em —m/2 e a mais escura em /2. Estes cortes de
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ramificagdo, sdo cortes verticais, horizontais ou logaritmicos que sempre iniciam a partir
dos pontos de ramificagao ou pélos em um plano complexo e apresentam-se como uma
curva no plano complexo através do qual uma funcao de varios valores é descontinua. Os
ramos iniciam-se nos pontos de ramificacdo (k) e se estendem até +jo0, destaca-se que
a parte imaginaria de k, é nula sobre eles Im{k,} = 0. Os contornos circulares na Fig. 19
representam linhas de magnitude constante. Note que, para satisfazer as condi¢oes de

radiagao, campo nulo no infinito, deve-se escolher apenas uma tnica folha de Riemann.

;

Para dependéncia temporal /! escolhe-se a folha positiva k,, = /k2 — k2 cujos valores

da parte imaginaria devem atender Im{k.,} < 0 e Re{k,,}>0 [59].
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Figura 19 — Representacio de k, = |/k* — k2 no plano k,. Considera-se k = 1 — j0.1 com

perdas apenas para melhor visualisacdo dos ramos.

O lado esquerdo da Eq.(3.2) representa uma onda esférica no dominio espacial se
propagando em um meio ilimitado caracterizado pela constante de propagacao de onda £,
enquanto o lado direito é uma funcao espectral onde o integrando é a composicao de dois
tipos de onda: uma onda cilindrica, caracterizada pela fungdao de Hankel H? e outra onda
plana, caracterizada pelo fator e 7%:1*=*'I_ Entéo daf diz-se que a identidade de Sommerfeld

permite representar uma onda esférica através da composicao de ondas cilindricas com

ondas planas.

Como mencionado, a fun¢ao de Hankel HZ na Eq.(3.2) ndo é definida em k, = 0,

entretanto, pode ser reescrita em termos da fungao de Bessel de ordem n (J,,) através da
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identidade [60]
—Jjk=|z=2

Jk:

—ikslz—7|

+00 5 +oo
/OO dk ok H (kpp) ——7—— :/0 dkpkip T (Kpp)

o0 (3.3)

Note que o caminho de integracao agora se estende apenas entre 0 e co. Desta forma,
para representacao matematica pode-se utilizar a Eq.(3.2) ou Eq.(3.3) sem qualquer perda
de generalidade, no entanto, em avaliagoes numéricas a equagao em termos da func¢ao de

Bessel ¢ geralmente utilizada por ser bem definida em £, = 0.

Através de um par transformada de Hankel [61]

+o00 ~
Clp.z ) = [ dkk k)Gl 7, ) (3.4
T J—0c0
~ +o00o
¢ Glipz ) =ar [ pdpHE(k,p)Glp. 2,2, (3.5)

devido a simetria rotacional com respeito a z na Eq.(3.2) é possivel simplificar a fungao
G(7,7") equivalentemente como G(p, z, z'), onde p é a projecdo de 7 em um plano zoy em
um valor z constante. Note que, G(p, z,2') é uma funcdo no dominio espacial, enquanto,

G(k,, z,2') ¢ uma fun¢ao no dominio espectral. Para o caso da Eq. (3.2) temos

. fllo,z,2) ekl
kf ! — 9 9 —
G kp, 2, 2) 2k, 2k,

(3.6)

A Eq.(3.6) é de fundamental importéncia para entendimento do Método das Imagens Com-

plexas Discretas (DCIM), que serd explanada com mais detalhes nos capitulos seguintes.

3.5 Funcoes de Green no Espaco Homogéneo

Parte-se do caso mais simples, onde um dipolo esta presente em uma regiao homo-
génea. O campo elétrico deste dipolo em uma direcao arbitraria em um meio homogéneo

pode ser derivado a partir das fungdes diddicas de Green como em [29]

A .1 _
G(r,7") = —jwp(l + pVV)JG(%, ) (3.7)
onde
G ) = 3.8
(r,7") = m (3.8)

é a fungao de Green escalar, I é uma diade unitdria, 7 = (',y',2") é o ponto de fonte,
7 = (x,y,2) o ponto de observacio, J = alld(7,7')A.m é uma fonte de corrente de um
dipolo com @ indicando a orientacao do dipolo, I é a corrente no dipolo, [ ¢ o comprimento

do dipolo e ¢ é a funcao delta de Dirac. A equacao Eq.3.7 pode representar até trés fungoes
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vetoriais em apenas uma funcao singular consistindo de nove elementos, para o campo

elétrico, as componentes sao:

2, 9% ol 9
. k= + Ox? Ozdy Ox0z Ju —jk|F—7|
E J o) k2 9?2 e} e’ 3.9
- _4 Oyox + ay? Oyoz Jy = _ = ( : )
TWe . 5 9% |7 — 7|
0z0x 020y k= + 922 JZ

A partir da identidade de Sommerfeld Eq.(3.2) e da transformada de Hankel Eq.(3.4)

aplicadas em (3.9), obtém-se a expressao:

2 fo 9 9
j k* 4 ox2 Oz0y 0x0z Jz
oo o 2 9% o) P 2 —jkz|z—2|
B=——| 5 B+ 5 J, / dhy o3 (hyp)e .
2
2 T A
0z0x 0z0y 022 Z

(3.10)

O modo TE ¢é predominante nos dipolos horizontais. O modo TM ¢é predominante
nos dipolos verticais. Como serd descrito adiante, o surgimento de ondas plasmonicas
de superficie sobre a camada de ouro na configuracao SPCE exige a existéncia do modo
TM][1], desta forma, apenas a componente vertical em z é analisada. Ressalta-se que, para
o sensor na configuracao SPCE, ondas SPP acoplam-se na superficie metalica do sensor
(meio externo) através do modo TM, ou seja, o campo elétrico forma circulos (loops) que
se extendem verticalmente para fora da superficie ouro/meio-externo e o campo magnético
é paralelo a superficie ouro/meio-externo. Desta forma, apenas a componete vertical é
avaliada, tanto para o caso homogénio quanto para o caso do sensor SPCE. Assim, para
um meio homogénio o campo elétrico vertical é

_ 7 0’ 0’ 2, 0% e kp 1o Jhrslz—|
k.= drwe,, {JI828x+Jy828 ol F +8 2 /oo T j2k, Hy(kpp)e

(3.11)

com as seguintes componentes:

j@_l‘,)/Jr 2772 jkz]2—2|
=7 dkkH k JR1z|272 3.12
zZT 87Tw5np ( Pp>€ ’ ( )
](?J_y)/ 2 172 k1 |2—2|
Er =22 77 dk, ks Hy (kyp)e?™=1=77 1
2y 87TCU€np ( Pp>6 (3 3)
J +oo k) 2 ik1s|z—2
Er = — / dk,—2— H2(k,p)elor===7 14
¢ 7z drwe, - P52k, (kop)e (3.14)

Similarmente, uma andlise em relacdo ao campo magnético, resultaria em uma
funcao de Green diddica para o campo magnético na forma
e—Jklr="l

m — 7T 1
Gm () = V><J47T|T_T/| (3.15)
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assim, para o campo magnético resulta-se

o 0
_ 1 g RS Ia _e—iklr=7|
H=—-—"| 2 _9 _ 3.16
A 0z 0 ox Jy ‘7: _ ,,:/‘ ( )
-9 2 0 J
dy ox Z
Considerando-se r’ na origem, pode-se utilizar as seguintes relagoes
o e—jk'r e—jkr 1
ge ik ) , 3.17
ox r e <‘7 + r (3.17)
0?2 e~dkr ik 1 22 3k 3
— k T P Stk 3.18
ox? r r2 Tt r + r I T ( )
0% e kv 0% e Ikr e~ Ikr 3k 3
— - _ B — ==, 3.19
c oxdy r Oyodxr r? W roor? ( )

Onde todas as componentes eletromagnéticas poderiam ser derivadas no meio homogéneo.

3.6 Funcdes de Green em Meios Estratificados de Multiplas Cama-

das

No caso em questao, o interesse esta voltado para relacionar o comportamento de
ondas planas incidentes sobre uma estrutura multicamada, apresentado no Capitulo 2, com
o comportamento de fontes do tipo dipolo que irradiam ondas esféricas, da configuragao
SPCE. A importéancia da Eq.(3.10) consiste no fato de que com esta representacao pode-
se facilmente estender a Eq.(3.11), descrita em um meio homogéneo, para um meio de
multiplas camadas submetido a ondas geradas por um dipolo. A defini¢ao de coeficientes de
reflexdo e transmissdo em uma interface entre dois meios somente possui sentido para ondas
planas, no entanto, devido a expansao em termos de ondas planas é possivel generalizar
a formulacao do campo elétrico para diferentes camadas. Esta representacao facilita a
identificacao das componentes de campo e também identifica cada Regiao através de um
indice n, onde, assim, se obtém equacoes elegantes e capazes de representar a componente

z do campo elétrico em todas as regides através de [34]:

Jj 0? 0? , 0
J o il
? drtwe, {Jx 0z0x +y 020y (P 072

400 k ‘ ‘ /
[ ot HE ) AT [0 4 RE o420 s
- J4Rnz

(3.20)

onde, deriva-se da Eq.(3.20) as seguintes componentes

n o jlo —a’) ptoo 2772 TM [giknzz | —knz(z+2dn)] —jkiz2
Ezz = 871'a)gnp/ dk k H (kpp)An |:€ Rn n+1 6 :|€ 1 N (321)

B o— j(yy)/ dk kQHQ(k )ATM [e]knzz+RTM e gknz(z+2dn)} eIk , (3.22)

o 8mwenp
. o 3
D — /+ dk, p H (ko) ATM [e7hns 4 I, emdkns(st2d)] o=k’ (3 93)
== drwe, - P2k, prI mont
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Note que a Eq.(3.20) representa o campo elétrico vertical do dipolo sobre o meio de
multiplas camadas. Para analise, a polarizacao principal relativa a um dipolo vertical na

direcao z (J, = 1) é avaliada, as demais componentes sao despresadas J, = J, = 0.

Diferente dos coeficientes de amplitude e reflexdo generalizados, Eq.(2.20) a (2.23),
que possuem valores fixos para cada angulo de incidéncia em cada camada, os coeficientes
ATM (k) e RZ%H(kp) da Eq.(3.20) s@o agora fungoes espectrais dependentes de um
caminho k, que varia entre —oo e +00 para todos os pontos coordenados (p, z) da funcao
espacial. Ou seja, em cada ponto (p, z) de um dominio de andlise é necessario solucionar a
integral da Eq.(3.20). Observe também que em um meio de multiplas camadas o valor de

k, depende de k. e vice-versa.

Para radiadores 6pticos pontuais, as ondas plasmonicas de superficie se espalham
em um comportamento cilindrico ao redor do ponto de excitagao [62]. O fené6meno das
ondas de superficie (modos guiados), é significativo nos materiais com alta constante
dielétrica relativa e grande espessura [63]. Em meios de multiplas camadas conforme o
mostrado na Fig. 17 modelado através da Eq.(3.20) surgem modos de onda associados a
pélos plasmonicos de superficie SPP e pdlos de onda de superficie SWP (modos guiados),
além de quatro cortes de ramificagdo relacionados a pontos de ramificacdo da primeira e
ultima camada da estrutura [60], ou seja, a camada do topo e de baixo do sensor (k, = %k
e k, = £ko\/€;), onde, €, é a permissividade relativa da enésima regidao N. Em estruturas
com perdas estes polos nao estao dispostos no eixo real. Os polos, pontos de ramificacao e
cortes de ramificacao sao representados no plano complexo k, através de quatro folhas
de Riemann, suas localiza¢bes aproximadas para o sensor analisado sdo mostradas na
Fig. 20, onde também ¢ possivel observar que para o eixo negativo de k, surge um corte

de ramificacao, relacionado as func¢oes de Hankel.

O pélo de onda de superficie (SWP) estd concentrado no intervalo entre (k, =
+ko, k,,,,. )[64], sendo que para a configuracao SPCE aqui apresentada k,,, = tko /ey =
+1.517ky. O polo SPP esta concentrado no intervalo onde sua parte real é maior que a
parte real do ponto de ramificagdo mais distante da origem, ou seja, Re(kspp)>Re(k,,, ),
esta condi¢ao do pélo SPP também caracteriza ondas evanescentes na dire¢ao 2. O pdlo
SWP contribui diretamente nas ondas de superficie entre a Camada de 2 para 3 da Fig. 17
e o pbélo SPP contribui para as ondas plasménicas de superficie na interface das Camadas
de 1 para 2. Nota-se, a partir da Fig. 21 que para a estrutura do sensor analisado existem
apenas um pélo SWP significativo e um po6lo SPP, no entanto, o nimero de podlos poderia
ser diferente, pois, estes sdo dependentes da geometria da estrutura e das constantes

dielétricas das camadas envolvidas.

O polo SWP possui menor contribui¢ao na formulagao, pois, em geometrias de
finas camadas, as principais contribui¢oes de guiamento para o problema consistem apenas

nas ondas plasmonicas de superficie, ou seja, devido o pélo SPP, este fato é comprovado
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sppx NP7
K,
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Figura 20 — Localizacao aproximada dos pélos, cortes de ramificagdo e pontos de ramifi-

cagao da Eq.(3.20)

através da avaliacao dos coeficientes de reflexao envolvidos na Eq.(3.20), conforme Fig. 21,

observa-se que a contribuicao do p6lo SPP é muito maior que o pélo SWP para o sensor

analizado.

Localizagéo dos Polos SPP e SPW

1200 . r : ‘ ‘ ‘ :
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Figura 21 — Influéncia do p6lo SWP e SPP, localizados em kg p e kspp, respectivamente,
para o Coeficiente de Reflexdo generalizado da estrutura multicamada do

sensor na configuragdo SPCE.

O pdlo SPP, na configuragio SPCE, igualmente a configuracao KR pode ser obtido

anulando-se o denominador do coeficiente de reflexdo generalizado obtido da segunda para
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a terceira camada, ou seja, o coeficiente de reflexdao de Fresnel. Desta forma, tem-se que a

posicao do pélo SPP para a configuracao SPCE é dada por

21.2 27.2
eski — etk
=4, | "

= +k 3.24
PTG T 320

onde, kgpp = +(1.6929 — j0.0217)ky.

A avaliagao das integrais derivadas da Eq.(3.20) possuem dificuldades que podem

ser destacadas [60]:
e Rapidas oscilagoes das fungoes de Hankel,
e Em £k, =0 a funcao de Hankel nao ¢ definida;
e Baixa convergéncia do Kernel de integracao;

e Necessidade de integracao sobre amplo dominio (—oo a 400);

e Surgimento de pontos de ramificacdo e cortes de ramificagao(branch points ou branch

cuts). Em meios sem perdas Im{k} =0, k, = tko;
e Aparecimento de func¢des de duplo ou multiplos valores;

e A escolha de uma tinica folha de Riemann apropriada (folha positiva k. = |/kZ — k2
cujos valores da parte imaginaria e real devem atender as condigoes de radiagao:
Im{k.,} <0 e Re{k.,,}>0);

e Possibilidade de existéncia de polos complexos;

e Comportamento divergente do integrando proximo das singularidades e ramos exis-

tentes no plano complexo k,;

e Métodos de integragao direta sobre este eixo real sao ineficientes ou inviaveis.

3.7 Generalizacao das Funcoes de Green para Aplicacao do DCIM

As equagoes que representam o campo elétrico obtidas a partir da Eq.(3.20) nao
estao em um formato que se possa aplicar diretamente o DCIM. O método DCIM, que
serda descrito com mais detalhes no capitulo seguinte, basicamente aproxima o kernel de
uma integral improépria em termos de exponenciais complexas, onde, cada uma destas
exponenciais representam uma imagem complexa. Em seguida utilizando-se da identidade
de Sommerfeld muda-se a formulacao do dominio espectral para o dominio espacial através
da Eq.(3.2). Neste trabalho, de maneira inovadora, o método DCIM foi aplicado diretamente

nas integrais de campo elétrico (Eq.(3.20)), que representam um dipolo ressonante sobre
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multiplas estruturas planares. Para aplicacao do DCIM foram deduzidas as seguintes

equagoes [65]:

1 (x—2af) [+ fike, 2,2") o
o / dk o, H2 () L2z 202 ) ksl o= 3.25
o drwe,  p l . @et i (kpp) 2k, e ( )
+o0 fT (kZ7Z7Z/) —jknz|z—2"
+/_Oo dk:pkaf(k:pp)ijme Jknz|z—2|
1 (y—y) [t 2 (ka2 2) e
B = - / dk o, H2 (i p) L2222 ) sl 3.26
Y 47Tw€n p oo PP 1( Pp) J2knz € ( )
+oo frn(kmz’zl) —jknz|z—2"
+/_OO dk:pk:pr(kpp)ijme Jknz|z—2'| 7
1 +oo fi(k,, z, 2")e Ihnsl2=7
B = | kgl B (k) 2222 3.27
2 Adrwe, l o P 0 (kop) 72k, ( )
+eo z:n(km 2, Z/)e_jkn2|z_2,|
[ ik, H (ko) o
onde, neste trabalho definem-se as seguintes fungoes espectrais:
Fi_ koo ko, ATM giknzz=kozz) _ Fnhp AR M RN 7 hne (2dn) ok 22) (3.28)
Tn e—jknz|z—z’| ) xn e—jknz|2—2/| ’
i Rk, AT )k ATV RN eI Cri ths)
on €_jan|Z—Z/| ’ rn 6—jknz|z—z’| ’
2 ATM _j(knzz—k122" 2 ATM PTM —j(kn(2+2dn) k122"
fi knzky Ay - = e fr = Fnzhiy Ay ™ B ! e (3.30)
zn jklze—jknz\z—Z’\ zn jklze_jk”zlz_zll

Em que os indices 7 e r sdo aqui tratados como sendo uma contribuigao espectral equivalente

relacionada a incidéncia e reflexdo na estrutura de multiplas camadas.

Utilizando a Eq.(3.3) pode-se também reescrevé-las como

n (SE — l’/) Hoo T oo T
Bl =— Arwenp [/0 dkokp 1 (kpp)GT (Kp, 2, 2') +/0 dkpkpJ1 (ko) G (Kp, zazl)}(&?’l)

_ o +o00 - +00 -
o _W—y) [ / dk ke Jy (k) G2 (K, 2, ') + /0 dkpk:le(kpp)Gg(k:p,z,z’)}(3.32)

= dnwe,p Lo

1 +o0o +0o0 .
Bl = —— [ /0 dk ke, Jo(kop) G2 (K, 2, ') + /O dkpkpjo(kpp)Gz(kp,Z,Z/)] (3.33)
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onde,
i / rr /
éx _ :L‘n(l‘fza Z,Z )e—jknz|z—z’|’ Ga} _ fmn(l-{m 2% )e—jknz|2—z’|’ (334)
1 ]k’ 2 ]k
nz nz
- fi (ky,2,2") . L - fr (ky,2,2") . ,
Ggl/ _ yn(j]za ) )e—]knz|z—z |’ Gg _ yn(jlza ) )e—]k’nz|z—z |’ (335)
nz nz
i / £ !
é,i; _ fzn(kzv Zy 2 )e—jknz|z—z’|’ G; _ fzn(k27 Z, % )6—jk‘nz\z—z’\’ (336)

jknz ]knz

Onde, nota-se que a formulacao em termos da fungdo de Bessel é bem definida na origem.

3.8 Consideracoes Finais

A fundamentagao tedrica aqui apresentada parte da Transformagao das Funcoes

de Green do dominio espectral para o dominio espacial. Equacoes generalistas para o

campo elétrico de um dipolo sao aqui obtidas em equagoes elegantes e no estado da arte

para aplicacdo do DCIM para qualquer niimero de camadas. Estas equagoes sdo entao

solucionadas no capitulo seguinte e comparadas com métododos numéricos e com o software

comercial COMSOL Multiphysics®.
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4 Método das Imagens Complexas Discretas

4.1 Introducao

No capitulo anterior, foram obtidas as expressoes para as func¢oes de Green no
dominio espectral para um meio de multiplas camadas. Nesta sec¢ao, exploram-se os
meios para avaliar essas integrais utilizando-se da identidade de Sommerfeld, a fim de
encontrar seus valores no dominio espacial a partir da fungdo espectral. Equagoes como
a Eq. (3.20) sdo extremamente complicadas para calcular e nao possuem geralmente
formas fechadas de solucao. As principais dificuldades de avaliagdo destas integrais se
apresentam no caminho de integragdo para as fung¢oes espectrais e na natureza oscilatéria
das fungoes de Hankel, que impedem a convergéncia rapida da integracao, além de que a
implementacao computacional é dificil devido o comportamento divergente do integrando
nas singularidades existentes no plano k, complexo [66]. Desta forma, a falta de expressoes
analiticas de forma fechada combinadas com um pesado custo computacional associado
com a integracao direta, devido a baixa convergéncia, tornam a avaliagdo numérica
direta uma abordagem invidvel para a nossa andlise. Como solucdo destes problemas,
varias abordagens tém sido propostas [34],[67] [68] [64]. Todas consistem na avaliagdo
das funcoes espectrais utilizando a Identidade de Sommerfeld com variantes do DCIM
como ferramenta de aceleracao. O Método das Imagens Complexas Discretas DCIM tem
sido amplamente utilizado na literatura devido a sua versatilidade, eficiéncia e relativa
facilidade de integragdo, e tem encontrado uso generalizado em aplicagoes que se utilizem-
se de problemas de multiplas interfaces [69] [70]. No entanto, geralmente as aplica¢oes
encontradas nao estdo em frequéncias 6pticas ou terminam a tltima camada por paredes
condutoras, também, a aplicacdo do método tém se limitado a solugoes baseadas na
aproximagao do kernel obtido através do vetor potencial magnético e da funcao potencial
escalar [71]. A abordagem aqui utilizada, diferente das anteriores, ndo se utiliza das fungoes
potenciais, e aplica o DCIM de maneira inovadora diretamente sobre as equagoes integrais
de campo Elétrico, introduzindo uma aplicacao versatil para utilizacgao do DCIM e uma
metodologia de aplicagdo do DCIM diretamente sobre as equagoes integrais de campo

elétrico.

O DCIM expande as equagoes integrais de Sommerfeld em um somatorio de termos
complexos, ou seja, estima valores de integrais complexas sobre um caminho de integracao
no dominio dos complexos, geralmente com variagdo entre [—oo, 0] ou [0, 00], por um
numero finito de amostras do integrando. Utiliza-se um esquema sofisticado, onde o

integrando é aproximado por uma superposicao de exponenciais complexas.
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4.2  Aproximacao do Caminho de Integracao em Dois Niveis

Observe que a integral da Eq.(3.20) se estende entre —oo e +oo. Para exemplificar
a aproximacao de segundo nivel, considera-se inicialmente um caminho complexo fechado,
de acordo com o mostrado na Fig. 22. Esta figura identifica o caminho complexo total de
integragao sobre o plano complexo mostrado na Fig. 20. Quando R — oo a contribuicao do
campo elétrico sobre os caminhos C3, Cg e Cy devem anular-se para atender as condi¢oes
de radiac¢ao nula no infinito [60]. A contribuigao da integral sobre os caminhos Cy, C5 , C,
Cy sobre os pélos nao se anulam, mas sao evitadas através do DCIM. O método DCIM
cria um caminho de integracao deformado e alternativo ao SIP definido por C, Csy, Cig
e C11 que afasta-se destas singularidades a fim de evitar a necessidade de exclusao das
mesmas [67]. A integral da Eq.(3.20) pode ser modificada para integrais apenas sobre os
caminhos C; e Cy , ou seja, entre 0 e +00 através da equacao de Bessel, Eq.(3.33), de tal
forma que apenas dois caminhos sdo necessérios para aplicagdo do método [27]. Entdo, o
primeiro caminho parte do primeiro quadrante e contorna todos os cortes de ramificagao e
polos existentes, afastando-se dos mesmos. Assim, nenhuma singularidade é encontrada
no caminho de aproximacao, desta forma, note que é possivel aproximar as integrais da
Eq.(3.26) a (3.28) truncando o segundo caminho em um ponto distante da origem, pois,

no infinito, a contribui¢ao do campo é nula.

Observe que o caminho resultante busca afastar-se ao maximo dos pélos SPP e SWP,
a fim de evitar calculos mais complexos que envolvam a exclusao de suas contribuigoes
através da teoria dos residuos complexos. Como descrito em [69], a extragdo destes pdlos
de superficie em meios de multiplas camadas pode até mesmo nao ser possivel. Também,
[72] provou que o célculo do campo préximo é impreciso caso a contribuigao de onda de

superficie seja extraida diretamente a partir das fungoes espectrais de Green.

O método DCIM parametriza os caminhos de integracao C; e Cy através de um
pardmetro t € [0,75]. Os caminhos complexos C; e Cy podem ser mapeados no plano
complexo k, ou k, (Fig. 23a e Fig. 23D, respectivamente), k, é igual para todas as camadas

e k., muda para cada camada, mas seu formato continua semelhante.

Os caminhos complexos C; e C5 podem ser mapeados no plano complexo k, para

todas a n camadas por [69]

(& Ogikp:k0\/1+(T2+t)27 OStSTl (42)

Ty estd relacionado aos valores de k, que contornam os pélos e 75 esta relacionado ao
ponto de trucagem usado para substituir o infinito na integracao. Desta forma, define-se

valores para 17 e T5 de tal forma que k,, seja ligeiramente maior que a localizacao de todos
os pélos que deseja-se contornar. Assim, k,, = ko\/1+ 15 e k,, = ko\/l + (71 + T2)2.
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Figura 22 — Plano complexo k, que mostra o caminho de integragao completo que resulta
em uma aproximacao de segundo nivel. Nesta figura, todos os pdélos do
integrando e cortes de ramificacao da raiz quadrada e o relacionado a funcao

de Hankel sao mostrados.
Im{k } imik)

C,

C, kg

Kot Refk }

Im{k }<0
C, Re{k,}>0

a)

Figura 23 — a) Caminho de integracao C e C; no plano complexo k, e b) Caminho de
integracao C7 e C5 no plano complexo k..
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Os mesmos caminhos complexos C e Cy também podem ser mapeados diretamente
no plano complexo k, através de k,. = |/k2 — k2, conforme Fig. 23b), ou para todas as n

camadas como

t

4 :k:m:k:n[—jtJr(l—?)], 0<t<Th (4.3)
2

€ CQ . knz = —jk’n(TQ —|—t), 0 S t S Tl. (44)

A aproximacao de segundo nivel sem a extracao dos polos de superficie complexos
foi proposta inicialmente para reduzir a complexidade da aproximagao e estender o intervalo
de validade em relagdo ao caminho de Sommerfeld SIP. No entanto, apesar do caminho
parametrizado afastar-se dos polos, nao se elimina completamente sua contribuicao. Isto
resulta em erros de aproximacgao que em campos distantes se acumulam para altos valores

de k,, o que limita o método a regioes de campo préximo.

4.3 Detalhes da Aproximacao de Segundo Nivel

Neste topico, apresenta-se o formalismo para aproximacao via DCIM das Equagoes
(3.30) que sao o kernel das integrais da Equagao (3.33). Pretende-se aproximar o kernel
destas integrais por somatorios de fung¢oes exponenciais complexas em k., para depois
utilizar a identidade de Sommerfeld para transformagao do dominio espectral para o
dominio espacial. Note que aproximacgoes diretas no kernel ao longo dos caminhos C; e Cy
no plano k,, Fig. 23a), resultariam em exponenciais complexas também em k,, o que nao
satisfaz a aproximagcao proposta, ou seja, de que estes coeficientes sejam aproximados apenas
por exponenciais complexas em k, para que depois sejam equivalentemente transformadas
para o dominio espacial através da identidade de Sommerfeld. Observe que a Eq. (3.33)

possui a forma

fn(knz)efjknzk—zq

Gou(7,7) = /O dk, ki, Jo(k,p) (4.5)

onde G, é a funcao de Green no dominio espacial para uma camada n qualquer associada
com uma fonte em z = 2’ no espago livre. A integral (4.5) ndo possui um resultado analitico
em forma fechada. Desta forma, a ideia do DCIM ¢ aproximar as fungoes fn(km) por
exponenciais complexas e utilizar a identidade de Sommerfeld (3.2) de tal maneira que
G, seja determinado em uma forma fechada semianalitica, pois trata-se de um método

analitico de solucao aproximada.

A Eq.(4.5) pode ser reescrita como sendo a soma das integrais sobre os caminhos
01 [§ CQZ

— -/ +OO ~Cl an + ~CZ an e_jkn2|z_21‘
Gn(r,r):/ ke ey oy p) L ) 3 o ()

4.6
0 Jknz (4.6)
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onde observa-se que f1 e f2 representam, individualmente, a aproximagao da funcio

nos caminhos C e Cy, respectivamente. Assim, note que

fgl(knz) = fn(knz> - fr?Z (knz) (47)

Entao, substituindo-se a Eq.(4.7) na Eq.(4.6), temos

Foe Fulkinz) = Fi2 (kns) + fi72 (k) el
Gu(F,7) = / dkpk:pJo(k,,p)[f ne) = 1 )ﬂjf”( Jle : (4.8)
0 nz
que resulta em
& ~n knz - ~r?2 knz eijknzl'ZiZ/'
G = [ by ) = )
0 gk
. A , (4.9)
[e%} fr?Q (knz)e_]knz‘z—z |
+ /0 dk ke, o (k,p) o .

Note que (4.9) resultou em duas integrais. Na primeira integral, aproxima-se fo
fixando A,, = 1V/m através do método GPOF. Matematicamente, a aproximagao no

caminho C} fica
~ ~ N2 N2
i=1 i=i

onde, N, é o numero de imagens complexas utilizadas na aproximacao, «; e [3; sao
coeficientes complexos obtidos na aproximacao via GPOF. As amplitudes complexas a; e

b; sao encontradas facilmente isolando-se ¢ em (4.4) e substituindo em (4.10), assim

a; = qe 2P e b = b ) (4.11)

Jkn
Note que o tltimo somatério em (4.10) é a forma aproximada de fn(km) sobre o caminho
(5. Note também que o primeiro somatério da Eq.(4.10) estd em fungdo do pardmetro ¢,

diferentemente do segundo somatorio que estd em fungao de k..

Entao, a primeira integral da Eq.(4.9), apesar de se estender até infinito, é negli-
genciavel sobre todo o caminho C; devido a aproximacao fc%(km). Restando na primeira
integral apenas a contribui¢ao do primeiro caminho C;. Esta contribui¢do no caminho C'
¢é obtida estendendo-se a aproximacao ff;(knz) ao caminho C] e utilizam-se os mesmos
coeficientes a; e b; obtidos na Eq.(4.11), para assim encontrar o que define-se como fungao

estendida ao caminho C:

falknz) = > a5 k€ O (4.12)
=1

onde, N; ¢ o nimero de imagens complexas utilizadas na aproximacao via GPOF para o

primeiro caminho.
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Ja considenrando negligenciavel a contribuicao da integracao sobre o caminho Cs

na integral (4.9), entao, subtrai-se a contribuigdo da Eq.(4.12) no caminho C; de modo a

obtermos [~ () ~ (k)] S
e n knz - f;i knz e IinelETE
/0 dk, ki, Jo(k,p) o (4.13)
em que o integrando [f,(kn.) — f¢(kn)] é agora aproximado no caminho Cy
3 . N N
fa(knz) — F(kns)] m > Ne® =" Aje Pbnzr k. € C. (4.14)
=1 =1
Isolando t em (4.3) e substituindo na Eq.(4.14) pode-se provar que
Ty
Ay = NP Bl=— " 4.15
l 1€ e l kn(GTs + 1) ( )

onde, \; e §; sdo coeficientes complexos obtidos na aproximacao via GPOF.

Por fim, substituindo a Eq.(4.14) na Eq.(4.13) e juntamente com a Identidade de
Sommerfeld Eq.(3.2) tem-se

efjknz(|zle|7jBl) Ny efjkanl

Ny oo
ZZAZ /0 dkykyJo(kpp)—— =y At — (4.16)
=1 nz n

=1

onde, R,,; = \/ p? + (|z — /| — jB;) representa as distancias verticais das imagens comple-

xas localizadas abaixo do plano da interface d,, para o caminho de integracao Cf.

Na segunda integral da Eq.(4.9), primeiramente, calcula-se f,(k,.) e a contribuicao

quase-dinamica, aqui definida por f ambos ao longo do caminho C5. A contribuigao

qd>
quase-dinamica ¢ encontrada fazendo-se k,. = jk,. Em seguida, subtrai-se a contribuigao
quasi-dindmica da primeira funcdo f,(k,.) no caminho Cy, de modo que f&(k,.) =
falkps) — fnqd, entdo, utilisando-se da Eq.(4.11) e da Identidade de Sommerfeld Eq.(3.2)

deduz-se que a segunda integral da Eq. (4.9) é aproximada como:

N —+oco e_jknz(|z_2/|_jbi) Na e_jkanQ
zi:a /0 prvp 0( Pp> jknz zi:a Rn2 ( )

onde, N, representa o nimero de imagens complexas da fonte tipo dipolo referente ao

segundo caminho e R, = \/ p? + (|z — 2'| — jb;) representa as distdncias verticais das

imagens complexas localizadas abaixo do plano da interface d,,.

Entao, finalmente somando-se a Eq.(4.16) a Eq.(4.17) chega-se a uma aproximacao

fechada para o problema na forma

e~ JknBn1 Ny e~ JknRn2

ZAZ +> a"Tng' (4.18)

i
A equacado acima descreve apenas como sao solucionadas as integrais contidas nas equacoes
de (3.31) a (3.33).
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4.4 Detalhes do Algoritmo de Solucao

Para o sensor SPCE, foi desenvolvido um algoritmo computacional em Matlab® que
é capaz de avaliar o campo préoximo de radiadores 6pticos do tipo dipolo sobre estruturas
de multiplas camadas planares. O fluxograma do algoritimo é apresentado a seguir e
segue os passos descritos nas segoes anteriores com a utilizacado do Método das Imagens

Complexas Discretas. A rotina principal do codigo é apresentada no Apéndice A.

Célculo das
— funcoes
| estendidas
Calculo dos termos ao caminho Cf;
quasi-dinamicos sobre Cb; !
T Célculo do kernel
Caélculo do Kernel analitico em Cy;
analitico em Cb; !
T Subtragao do Kernel
Subtracio dos termos estendido do analitico em Cf;
quasi-dinamicos !

Aproximacao do Kernel

do analitico em Cy;
l via GPOF em t;

Aproximagcao = i -
do Kernel via ncanca para i

GPOF em t; ]

! Identidade de
Mudanga para k,;

Sommerfeld para Cf;

!

Célculo do campo Elétrico

|
Identidade de

Sommerfeld para Cb;

|
Célculo do

campo Elétrico

no caminho Cf;

!

Somam-se resultados

para C e Cs;
|

Plotam-se resultados;

!

[ e ]

Fluxograma 1 - Principais Passos na Solu¢ao Proposta Via DCIM.

no caminho Cy;

A implementacao computacional do método requer uma grande quantidade de

variaveis. No algoritimo, os primeiros passos sao definir o domino de anélise e todas as
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constantes envolvidas. Em seguida, calcula-se o Kernel, Eq.(3.30), aplicada em k,, =
Jk, que corresponde a contribugao quase-dinamica e também o mesmo Kernel sobre o
segundo caminho de integracao. Entao, parte-se para o calculo dos coeficientes de reflexao
generalizados que fazem parte do kernel das equacoes que representam incidéncia e reflexao
apresentadas na Eq.(3.30). Todos estes coeficientes sdo agora dependentes da varidvel
espectral k,. e ja tiveram a contribuicao quasi-dindmica previamente subtraida. Apds
estes passos, aplica-se 0 método GPOF [33] sobre o caminho Cy, primeiramente utilizando-
se o parametro linear ¢t que, depois, é convertido para k,. Os resultados sao, por fim,

tranformados através da identidade de Sommerfeld.

O software profissional COMSOL foi utilizado apenas como ferramenta de validagao
da teoria apresentada. Este software realiza simulagoes através do Método dos Elementos
Finitos (FEM), que se utiliza de uma complexa malha (dominio computacional) truncada

por camadas absorvedoras perfeitamente casadas (perfectly matched layer) PML [73].

4.5 Consideracoes Finais

O DCIM ¢é descrito para meios de multiplas camadas, o caminho de integracao de
segundo nivel é descrito e interpretado, detalhes do método e de sua aplicacao sao obtidos,

equagoes generalistas sao obtidas para aplicagdo a estruturas de multiplas camadas.
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5 Resultados e Discussoes

5.1 Introducao

Anteriormente, no decorrer do Capitulo 2 e 3 foram apresentados alguns resul-
tados analiticos e experimentais obtidos por modelos de propagacao de ondas através
do coeficiente de reflexao generalizado para estruturas multicamadas. Neste capitulo,
resultados baseados no sensor plasmonico na configuracao SPCE sao apresentados . O
método DCIM, apresentado no Capitulo 4, é utilizado neste capitulo juntamente com
o GPOF. Resultados sao apresentados e comparados com métodos numéricos e com o
software profissional COMSOL Multiphysics®. A anélise teérica é focada no método DCIM
aplicado aos sensores SPCE, descreve-se como as nanoparticulas influenciam na capacidade
de aumentar a intensidade do campo e a resposta da sensibilidade dos sensores 6pticos
através da diretividade da resposta de campo distante. Discutem-se o método de solucao e

seus resultados, apresentamos resultados de campo préximo e distante.

5.2 Algumas Caracteristicas de um Sensor SPCE

O processo de re-emissao de NPs singulares inicialmente excitadas por uma fonte
externa ¢ equivalentemente relacionada com a emissao de um dipolo [74]. Sendo assim,
do ponto de vista do eletromagnetismo classico, uma NP irradiadora é aqui descrita
como um dipolo radiando com um comprimento de onda de operagao A especifico. Neste
topico, é apresentada uma avaliacdo da reciprocidade entre os sensores KR e SPCE
através do formalismo apresentado no Capitulo 2 e do software COMSOL. Estes resultados
foram obtidos utilizando-se um prisma optico do tipo SF4, além de ouro e ar como meio
externo, com as seguintes propriedades elétricas: ¢,y = 3.06, €,0 = —11.67 — j1.35 e
€3 = 1, respectivamente. Nas duas configuragoes (KR e SPCE), utilizam-se as mesmas
propriedades elétricas. O sensor opera com comprimento de onda A = 633nm. O dipolo
¢ inserido a uma altura z’ da camada de ouro. Esta altura representa a localizacao das
NPs, posicionadas através de um espacador quimico que funcione como ponte molecular
entre o filme fino metdlico e os analitos ou um espacador dielétrico. A camada de ouro
possui 50nm de espessura. A Fig. 24 mostra a malha utilizada na avaliacao do dipolo
no COMSOL, através do Radio Frequency Module, onde sdo calculadas as solugoes das
equagoes de onda no dominio da frequéncia. Observa-se a necessidade de utilizacdo de uma
malha extremamente fina. Também sao utilizadas duas camadas esféricas externas. A mais
interna é definida para o calculo do diagrama de campo distante (Far-field), e a de fora é

atribuida como PML (Perfect Matched Layer) para absor¢ao da onda nos limites da regiao
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de andlise. Nao ha espago entre estas duas camadas esféricas. A malha de discretizagao do

problema foi definida utilizando discretizacdo com elementos tetraédricos.

x10°nm

x10°nm

x10°nm

-2

y\L"‘ E -2
Figura 24 — Malha criada no COMSOL par avaliacao do sensor SPCE.

A Fig. 25 apresenta resultados obtidos pela formulagao apresentada no Capitulo 2
para o sensor KR e no COMSOL para avaliacdo da reciprocidade entre os sensores KR e
SPCE com as configuragoes descritas acima, onde a Fig. 25a) mostra a parte real do campo
H, para uma onda plana incidindo no angulo de ressonancia de plasma Ospp = 36.8°
no sensor KR, a Fig. 25b) mostra a parte real do campo E, para o sensor SPCE com
fonte em 2’ = 20nm obtido no COMSOL. Na Fig. 25b), é possivel observar a formagao de
plasma de superficie nas dire¢oes do eixo x e -z acima da camada de ouro. Note que o eixo
z foi invertido apenas para visualiza¢ao da reciprocidade. A Fig. 25¢) representa a fase de
H, obtida analiticamente para o sensor KR. A partir desta figura, ¢ possivel identificar
a fase de incidéncia da onda plana sobre a camada de ouro. A Fig. 25d) ilustra a fase
de H, obtida no COMSOL para o sensor SPCE. Note que, na terceira camada, ondas
planas Transversais Magnéticas (TM) sao obtidas com fase reciproca a fase do sensor KR.
Para as proriedades elétricas deste sensor (6,1 = 3.06, €,0 = —11.67 — j1.35 e €,3 = 1),
o angulo de ressondncia do sensor SPCE obtido no COMSOL (0spcr = 34.8°) nao ¢é

mesmo do sensor KR (0spp = 36.8°). No entanto, observou-se que o aumento gradual
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Figura 25 — Maéximo acoplamento SPP para o sensor KR: a) Re{Hy}, c¢) Fase Re{Hy}.
Acoplamento de campo no sensor SPCE b) Re{Ez} d) Fase de {Hy}.

da discretizagao da malha do COMSOL aproximou o angulo de acoplamento do sensor
SPCE do angulo de ressonancia de plasma do sensor KR. Entretanto, devido a limitagoes
de recursos computacionais disponiveis para a criagdo da malha (estes resultados foram
gerados em computador com um processador Core Intel i5-8400T, 1.7 GHz, sistema com
15GB de meméria fisica - RAM), o melhor angulo obtido para o dngulo acoplado no sensor
SPCE para este caso foi de fspp = 34.8°, que também possui uma excelente concordancia.
Sabe-se que os radiadores opticos (analitos) avaliados irradiam luz nao polarizada, o que
significa dizer que a luz contém todos os elementos de polarizacao, nos sensores SPCE

observa-se que apesar do emissor Optico ser nao polarizado, a luz que ird incidir no detector
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6ptico na terceira camada do sensor SPCE é altamente polarizada no modo TM (Fig. 25d)).
Este angulo de acoplamento é caracteristico dos radiadores épticos que encontram-se na
primeira camada. O surgimento desta onda polarizada no modo TM ¢é explicado porque
parte da emissao 6ptica do emissor esta naturalmente no modo TM e excita uma onda SPP
na superficie Ar/Ouro. Em seguida, apds a onda evanescente ultrapassar a fina camada
metalica, ela irradiard no prisma como uma onda propagante polarizada no modo TM.

Portanto, o sensor no modo SPCE pode ser entendido como o reciproco eletromagnético
do sensor KR.
$=0°

L8 8
2 =) N——z"=20nm, A=633nm
QL T z’=50nm, A=633nm

J4 2 ---z"=100nm, A=633nm
Ar N N z’=150nm, A=633nm
——z'=200nm, A=633nm

Ouro td

-100° 100°
& 3
_80° 80°
a9 700
/bQ 600

Figura 26 — Diagrama de radiacao bidimensional obtido no COMSOL, avaliacdo da
intensidade do campo distante em diferentes alturas do dipolo: z’= 20, 50,
100, 150 e 200nm. Mantém-se o mesmo comprimento de onda de radiagao
A = 633nm e d=50nm.

A Fig. 26 mostra o diagrama de campo distante bidimensional de radiagdo do sensor
SPCE com os parametros apresentados neste topico, onde mantendo-se o comprimeto de
onda de operacao em A = 633nm faz-se uma avaliagdo da intensidade do campo distante
para diferentes alturas: z” = 20, 50, 100, 150 e 200nm. Note que a intensidade dos l6bulos
inferiores, que dependem do campo acoplado no prisma, assim como dos l6bulos superiores,
que dependem do campo total na primeira camada, aumentam de intensidade de acordo
com a diminuicao da altura z’. Este fato representa que o modo SPP acopla-se melhor no
prisma com a proximidade das nanoparticulas da interface metalica. A Fig. 27 mostra o

diagrama tridimensional de campo distante do Sensor SPCE obtido no COMSOL para os
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x10°8

Figura 27 — Diagrama tridimensional de campo distante obtido no COMSOL.

valores de permissividade apresentados anteriormente e altura otimizada para z’=20nm.
A emissao acoplada no prisma forma um cone circular. Note que a os lobulos inferiores

possuem feixes bem direcionados em um angulo de acoplamento Ospp = 34.8°.

5.3 Aplicacio do Método DCIM ao Sensor SPCE

Dos modelos tedricos apresentados, tem-se a base para a solucao aqui proposta
aos sensores SPCE. No Capitulo 2, foi avaliado o sensor na configuragdo KR, os quais
foram avaliados analiticamente e experimentalmente. Para o sensor SPCE, também foram
desenvolvidos algoritmos computacionais em Matlab (Conforme Apéndice A) que, neste
topico, sao comparados com a solu¢cdo numérica obtida através do software COMSOL
e numeérica, como sera descrito adiante. Para isso, utilizam-se as mesmas propriedades
elétricas do sensor KR apresentado no Capitulo 2, que sao: Permissividade relativa
complexa do ar (onde encontra-se o dipolo) ,1 = 1, ouro €, = —11.53 — j1.2 e prisma
(BKT) €,3 = 2.3. No intuito de melhorar os resultados utilizou-se, a partir deste tépico, um
outro computador com processador Core Intel i7-7700HQ, 2.8 GHz, sistema com 32GB de

memoria fisica - RAM.

Para a primeira camada do sensor SPCE o caminho de integracao de segundo
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nivel apresentado na Fig. 28 foi realizado. Os seguintes parametros para o método DCIM
foram utilizados na otimizacao do método: T} = 8.9 e T, = 1.4 para a primeira camada,
Ty =20 e T5 = 0.1 para a segunda camada e 77 = 8.7 e T, = 3.1 para a terceira camada.
O parametro t é discretizado 35, 50 e 40 pontos para cada camada, respectivamente. O

caminho utilizado na segunda e terceira camada sao semelhantes, por isso foram omitidos.

%108

3.5

# Pontos de Discretizagdo
Tragado do Caminho

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 1
Re{kp} %107

Figura 28 — Caminho de Integracao Utilizado no DCIM para a primeira camada do sensor
SPCE.

2000 [ .‘_h.
1500
1000
500
3
£0
N
-500

IN\\—777 I ’

-2000 .-.

-2000 -1000 1000 2000
X (nm

><1014

-1000

-1500

-1000 Y (nm)
2000 -2000

Figura 29 — Componente z do campo elétrico Re{E,} obtido via DCIM: a) Nas trés
Camadas, b) Sobre a superficie de Ouro.

As Figs. 29a) e 29b) foram obtidas utilizando-se o DCIM através do formalismo
desenvolvido no Capitulo 3. A primeira figura mostra a parte real da componente z do

campo elétrico nas trés camadas, ja a segunda figura mostra a parte real da componente
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z do campo elétrico sobre a camada de ouro. O dipolo opera em comprimento de onda
A = 633nm e altura z’ = 20nm, que representa o comprimento de onda de re-irradiagao e
a posicao de uma molécula singular acima da fina pelicula de ouro de espessura 50nm,
respectivamente. E possivel observar através da Fig. 29b) que as ondas irradiadas pelas
nanoparticulas alvo induzem o modo plasmatico de superficie na interface ar-ouro. Para
esta simulagao, utilizou-se 250 x 250 pontos de andlise em cada camada (N=3), totalizando
187.500 pontos avaliados individualmente no plano z-z. Ou seja, todo o formalismo
matematico do DCIM, juntamente com o GPOF e, levando-se em consideracao as duas
integrais (relativas a incidéncia e reflexao), apresentadas na Eq.(3.33), foram realizados
em cada ponto especificado.
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Figura 30 — Componente z do campo elétrico Re{F.} em dB obtido via: a) DCIM b)
Método Numérico.

A Fig. 30a) mostra a componente z da parte real do campo elétrico Re{E,} em
dB (20logyo|Real{ E.}|), obtida via DCIM. A Fig. 30b) mostra a mesma componente mas
obtida via método numérico criado por K. A. Michalski [75]. A solu¢do apresentada na
Fig. 30b), realizada por método de solucao independente deste trabalho, foi obtida em
parceria com o grupo de pesquisa do professor K. A. Michalski e Mazin M. Mustafa da
Texas AEM University, ambos referéncia neste campo de aplicagao e autores de diversos
trabalhos aqui citados. A solucao da Fig. 30b) necessitou de varias horas de processamento
para obtencao do resultado enquanto a Fig.30a) pode ser obtida em poucos minutos.
Observe que estas figuras demonstram que a onda na terceira camada é semelhante a uma

onda plana perfeita na dire¢do da intensidade méxima de acoplamento.

A Fig. 31a) mostra a fase da componente z do campo elétrico do dipolo em radianos,

obtida via DCIM. A Fig. 31b) mostra fase da componente z do campo elétrico do dipolo
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Figura 31 — Fase da componente z do campo elétrico (£,) em radianos obtido via: a)

DCIM b) Método Numérico.

em radianos. E possivel observar a semelhanca entre os planos de fase, principalmente em

setores préoximos a fonte, justamente onde o método previsivelmente é mais eficaz.
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Figura 32 — Componente z do campo elétrico Re{E.} em dB obtido via: a) DCIM b)

COMSOL.

A Fig. 32a) mostra a componente z da parte real do campo elétrico Re{F,} em dB

(20logip| Real{E.}|), obtida via DCIM, que para ser obtido demora cerca de 15 minutos

para amplo ntimero de pontos. A Fig. 32b) mostra a mesma componente mas obtida via

COMSOL. O dominio computacional mostrado na Fig. 32b) é menor devido limitagoes
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computacionais disponiveis, pois, além da alta necessidade de memoria computacional
(utiliza-se cerca de 28GB de RAM) este resultado também demanda varias horas de

processamento no COMSOL (de 8 a 10 horas).

Observa-se que os resultados obtidos nas Fig. 30 a Fig. 32 possuem semelhangas, o
que confirma a metodologia e a possibilidade de aplicacao do DCIM no formalismo proposto.
De fato, resultados aproximados eram esperados no DCIM com a utilizagdo de um caminho
de segundo nivel, pois trata-se de uma aproximacao que nao exclui matematicamente a
contribuicao dos polos SWP e SPP além de nao considerar a contribui¢ao dos ramos e

pontos de ramificacao.

Destacam-se alguns comportamentos nestes resultados (Fig. 30 e Fig. 32), primeira-
mente, as diferencas de amplitude entre os resultados do DCIM comparadas com o método
numérico e no COMSOL sao relacionadas a aproximac¢ao do método. Na primeira camada
observa-se que as ondas plasmonicas de superficie obtidas via DCIM nao acompanharam
perfeitamente a forma das ondas plasmoénicas de superficie obtidas através do método
numérico e no COMSOL, isto porque a contribuicdo dos modos plasmonicos associados ao
polo SPP nao sao excluidos no dominio espectral, de tal forma que consequentemente nao
sao consideradas no dominio espacial. Na segunda camada, apesar da simetria esperada, o
método nao acompanhou as rapidas variagoes de campo no interior do metal, o que resultou
em grandes quedas de amplitude a partir da fonte, diminuindo consideravelmente o campo
no interior do metal, por isso fora retirada. Sabe-se que a contribui¢ao dos pélos SWP no
dominio espectral correspondem a ondas cilindricas no dominio espacial e a contribuicao
dos pontos de ramificagdo no dominio espectral contribuem com ondas laterais no dominio
espacial [76][77], considerando que o DCIM n&o exclui estes modos no dominio espectral,
resulta nas diferencas de forma do resultado do DCIM, que sdo mais notaveis na terceira

camada.

A Fig. 33 mostra o diagrama de radiagdo bidimensional de campo distante do
sensor SPCE analisado. Note que a intensidade dos 16bulos inferiores, que dependem do
campo acoplado no prisma, tém alta diretividade em angulos caracteristicos de emissao
acoplada Ospcp = +43.7°, 0 que caracteriza uma exclente concentragdo de campo no
angulo de acoplamento, este angulo é idéntico ao angulo de maximo acoplamento SPP
Ospp = £43.7° do sensor KR.

A Fig. 34 compara indiretamente as duas configuracoes (KR e SPCE) e observa-se
que os angulos de maxima ressonancia plasmonica obtidos na configuragdo KR e méaximo

acoplamento de emissao SPCE sao equivalentes.
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180°

Figura 33 — Diagrama de radiagdo de campo distante bidimensional do sensor SPCE com
altura z’= 20nm, d = 50nm e ¢ = 0°. Note que o campo elétrico possui angulo
de emissao acoplado Ogpcr = 43.7°.

2
, — R, -KR v

' - - -|E| - SPCE '

] z \
0.4 B
0.2r i

0 L L L L L L L
-80 -60 -40 -20 0 20 40 60 80

Angulo de Reciprocidade em Graus

Figura 34 — Refletividade do Sensor KR e Campo Elétrico normalizado acoplado no sensor
SPCE obtido via DCIM em z=-2050nm.
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5.4 Consideracoes Finais

As aplicagdes do DCIM observadas na literatura geralmente se limitam a frequéncias
baixas comparadas com a utilizada neste trabalho. Também, diferentemente de outras
aplicagoes que geralmente possuem apenas pélos SWP, a aplicacdo aqui proposta possui
forte contribuicao dos pélos SPP, contribuicao dos pélos SWP e contribuicao de diversos
ramos complexos, o que mostra que apesar das acentuadas descontinuidades, o resultado
do método se justifica na sua totalidade. Também, aqui aplica-se o0 método de uma forma
inovadora que é diretamente nas equagoes integrais de campo elétrico, as quais possuem
singularidades bem mais expressivas que a formulacao comumente utilizada que aplica o
DCIM nos vetores potenciais elétricos e escalares [71]. Observou-se excelente concordancia
no angulo de acoplamento do sensor, o que de fato viabiliza o método para a aplicacao

aqui pretendida.

Verifica-se na literatura que existe atualmente um grande esforco cientifico na busca
de solucionar integrais semelhantes a aqui proposta através de variantes do DCIM, que
envolvem desde a exclusao dos polos analiticamente ao aperfeicoamento do caminho de
integragao [78] de forma que a pesquisa nesta area ainda tem culminado em trabalhos
atuais [79][80]. Deste modo, muita pesquisa ainda tem sido feita para melhorar a aficiéncia
do DCIM.
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6 Consideracoes Finais

Além da avaliacao experimental e tedrica de um sensor SPR na configuragao KR,
nos concentramos na soluacao de equacoes generalistas aplicadas a meios de multiplas
camadas planares para solu¢ao de um problema especifico que é um sensor plasmonico
SPR baseado na configuracao SPCE. Aplicamos o método DCIM para andlise de um
sensor na configuracao em emissao acoplada (SPCE) operando em frequéncias 6pticas.
O método DCIM foi aplicado diretamente nas equagdes integrais de campo elétrico para
um dipolo sobre multiplas camadas planares. Avaliou-se a radiacao préxima e distante.
Observou-se a ressonancia plasmonica de superficie induzida na interface metal/meio-
externo e caracteristicas da emissao acoplada descrita na literatura para o sensor SPCE, ou
seja, a alta concentracao de emissao plasmonica através do prisma fortemente direcionada
ao detector. Descreve-se como um sensor SPCE acoplado a nanoparticulas metalicas
influencia na propriedade de aumentar a intensidade de campo proximo e melhorar a
resposta da sensibilidade de sensores 6pticos do tipo SPCE. A solucao através do DCIM
para a configuragao SPCE foi validada por comparacao com métodos numéricos e com o
software profissional COMSOL Multiphysics®. Resultados experimentais foram utilizados
para comparar a reflectividade do coeficiente de reflexao generalizada usado para obter os
resultados do sensor na configuragdo KR. Os resultados mostram que o método DCIM
modela com boa precisao a interagao dos elementos ressonantes sobre estruturas planares
multi-camadas. A metodologia apresentada pode auxiliar na interpretacao e analise de
sensores SPR. No futuro, métodos de solucao alternativos baseados no DCIM podem ser

obtidos para mais configuracoes e condi¢oes paramétricas diferentes.

Especificamente, foram escritas equagoes no estado da arte para avaliagdo de meios
de multiplas camadas planares estratificadas. Expressoes baseadas nas func¢oes de Green
foram obtidas no dominio espectral em uma forma para implementagao direta do DCIM. O
método GPOF foi aplicado na aproximacao das fung¢oes exponenciais complexas a partir de
um conjunto de dados discretos. Foram realizadas analises de dois sensores SPR. propostos:
na configuragdo Kretschmann e SPCE. A reciprocidade eletromagnética entre eles foi
comprovada através de resultados analiticos e semianaliticos. Foi aplicado o método DCIM
para uma solucao generalista de meios multicamadas utilizando os coeficientes de reflexao
generalizados. Os passos do método DCIM foram abordados e explicados a fim de encontrar
uma solucao independente de trabalhos anteriores. Finalmente, a formulacao obtida foi
aplicada ao sensor analisado utilizando-se do MATLAB como ferramenta de programacao.
Codigos em MATLAB foram desenvolvidos e implementados para serem comparados com
softwares profissionais. No decorrer do desenvolvimento desta tese também contribuiu-se

com publicagoes importantes referenciadas em [23][65].
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Como principais vantagens da metodologia de solugao através do DCIM, destacaram-

se as seguintes:
i) Solugao semianalitica com boa interpretacao fisica e matemética do problema;
ii) Possibilidade de alteragao das caracteristicas elétricas dos materiais utilizados;
iii) Velocidade na obtengao dos resultados;

iv) Possibilidade de incluir fontes com outras orientagoes.

Para trabalhos futuros sugere-se:

e Avaliar as demais componentes de campo elétrico e magnético;
e Avaliar dipolos na configuragao horizontal (HED) e inclinada;
e Utilizar o DCIM de trés niveis e avaliar resultados;

e Desenvolver métodos e algoritimos para insercao da contribuicao dos polos SPP,

SWP, pontos de ramificacao e cortes de ramificagao;

e Calcular o campo distante analiticamente com aproximagoes assintoticas que ja se

encontram na literatura;

e Utilizar camadas de grafeno para avaliar possiveis melhoras na sensibilidade dos
sensores SPCE;

e Propoe-se também, como possivel aplicacao de biosensores, utilizacao do sensor
SPCE para avaligoes clinicas que se utilizem das lampadas de Wood [81]. Este sensor

poderia confirmar-se 1til no diagnéstico clinico de doengas de pele.

Conclui-se que as expressoes de forma fechada derivadas para o DCIM sao relevantes
no sentido de uma avaliacao rapida do comportamento do sensor SPCE e também de se
obter uma boa interpretacao fisica e matematica do funcionamento deste. O método em
particular pode vir a ser ttil na avaliagdo de configuracoes com diferentes materiais onde

o formalismo pode ser utilizado e também em outros contextos.
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APENDICE A - Solucio computacional via
DCIM

% Escrito por Nadson Welkson Pereira de Souza

% Método das Imagens Complexas Discretas com Utilizag8o de Duplo Caminho

Tl oo oo 16161 ToToToTo o o o o oo to oo ToTo T o o o o oo oo oo oo T To o o o oo oo oo oo To o o o o oo oo oo oo o

% CONSTANTES

Tl o to o 1o 16T ToTo o To o o o o oo oo toToTo T o o o oo oo oo oo T T o o o o o oo oo oo T o o o oo oo oo o oo o o

tic, clc, clear, close all

N = 3;

Al =1;

Lamb = 633e-9;

e0 = 8.85418781762e-12;
mu0 = 1.25663706143e-6;
c = 1/sqrt(e0*mu0) ;

f = c¢/Lamb;

W = 2xpixf;

jay = sqrt(-1);

er = [1 (-11.5302 - j*1.2037) 2.3013];
e = er.*e0;

mu = muO*ones(1,N);

k = W.*xsqrt(mu.x*e);
k0 = W.*sqrt(mu0.*e0) ;
z_linha = 20e-9;

x_linha = 0Qe-9;

Qz = 90;

L_x = 2000e-9;

L_z1 = 2000e-9;

L_zN = 2000e-9;

Qx = Qz;

d = [0e-9 50e-9 0];

% Dominio de analise:

x(:,1) = linspace(-L_x,L_x,Qx);
x(:,2) = linspace(-L_x,L_x,Qx);
x(:,3) = linspace(-L_x,L_x,Qx);
z(:,1) = linspace(L_z1,-d(1),Qz);
z(:,2) = linspace(-d(1),-d(2),Qz);
z(:,3) = linspace(-d(2),-L_zN,Qz);

Nimero de camadas

Amplitude inicial da exitag8o em V/m
Comprimento de onda de operacéo
Permissividade elétrica no vacuo
Permeabilidade magnética no vacuo
Velocidade da luz no vacuo
Frequéncia de operagdo em Hz
Frequéncia angular em rad/s
Unidade imaginaria
Permissividade relativa
Permissividade

Permeabilidade

Costante de onda

Costante no onda do espago livre
Altura da fonte;

Posigdo da Fonte;

Quantidade de pontos das camadas
Dominio em x

Extensdo da primeira camada
Extensdo da utima camada

Qx = Qz

Posigdes das interfaces

Tl oo o 1o 1o 1o ToTo o oo o o o o oo oo To T o o o o oo oo oo To T T o o o o oo oo oo To o o o o oo oo o oo o o

% PARAMETROS DCIM

ToloTotoTotototototototo oo oo tootototoototolo oo To o Tototototo o o o o o o o o oo oo oot o oo o oot totodo o o o o o o o

% Caminho real

TO02 = 3.1; 7% Otimizag8o para as trés camadas unidas;
TO1 = 9.07; % Otimizag8o para as trés camadas unidas;
t1 = linspace(0,T01,15);

t2 = linspace(0,T02,38);

Q1 = length(tl);

Q2 = length(t2);

k_rol = k(1) .*sqrt (1+(T02+t1).72);

k_ro2 = k(1) .*sqrt(1-(-jay.*t2+(1-t2./T02)) ."2);

plot([k_ro2 k_roll);

% Caminho Complexo
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Tl oo o oo 1o 1o ToToTo o oo o o o o oo oo ToTo T o o o o o o oo oo T To oo o o oo oo oo o o oo o o o oo oo oo T o o o o oo oo o oo
% Calculo dos coeficientes de reflex8o quasi-diné&micos sobre C2 (klz=k2z=jkp)

Tl oo oo 1ot ToTo oo o o o oo oo ToToTo T o o o o o oo oo To T o o oo oo oo oo o oo o o o oo oo oo o o oo o oo oo oo oo

ATMqd = ones(Q1,N);
ATMqd(:,1) = Al;
RTMqd = zeros(Q1,N);
for n=1:Q1 %Variag8o espectral
k_rol(n) = k_rol(n);
for i=1:N
kz(n,i) = sqrt(k(i)."2-k_rol(n)"2);
kz(n,i) = real(kz(n,i))-jay*abs(imag(kz(n,i)));
kp(n,i) = sqrt(k(i). 2-kz(n,i)"2);
kz(n,i) = jay.xkp(n,i);
end

%#Coeficiente de reflexao generalizado

for i=(N-1):-1:1
rTMad(n,i) = (e(i+l).xkz(n,i)-e(i).*kz(n,i+1))./(e(i+1).*kz(n,i)+e(i).*kz(n,i+1));
tTMgd(n,i) = (2.*e(i+1).*kz(n,i))./(e(i+1l).*kz(n,i)+e(i).*kz(n,i+1));
RTMqd(n,i) = (rTMqd(n,i)+RTMqd(n,i+1).*...
exp(-2.*jay.*kz(n,i+1) .*(d(i+1)-d(1))))./(1+rTMqd(n,i) .*RTMqd (n,i+1) .*. ..
exp(-2.*jay.*kz(n,i+1) .*(d(i+1)-d(i)))); %R Generalizado TM

end

%Coeficiente de transmissao e amplitudes

for i=2:N
STMgd(n,i-1) = (tTMqd(n,i-1))./(1+rTMqd(n,i-1) .*RTMqd(n,i) .*exp(-2.*jay.*kz(n,i) .*(d(i)-d(i-1))));
ATMgqd(n,i) = ATMgd(n,i-1).*exp(-jay.*kz(n,i-1).*d(i-1)).*STMgd(n,i-1)./exp(-jay.*kz(n,i).*d(i-1));

TTMqd(n,i-1)

end

ATMqd(n, i) . *exp(-jay.*kz(n,i) .*d(i-1))./ATMqd(n,1) . ¥exp(-jay.*kz(n,1) .*d(1));
end

Tl b b oo ot TotoToTota o o o o tototoToTo T oo o o o o o oo oo To T T o o o oo oo oo o T To T o o o oo oo oo o o
% Célculo do kernel quasi-dindmicos sobre C2 (klz=k2z=jkp)
Tl b o o 1o 1ot ToToToTo o o o o oo to oo ToTo T oo o o oo oo oo oo T T o o o oo oo oo T To o o o o oo oo oo oo o o

z(:,1) = linspace(-1.*d(1),L_z1,Qz);
for n=1:Q1 Variag8o espectral
for i=1:Qz

f_incTMiqd(n,i,1) = (kz(n,1).*(kp(n,1).72) .*ATMqd(n,1) .*exp(jay.*(kz(n,1).*...
absoluto(z(i,1),z_linha)-kz(n,1).*z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,1) .*modulo(z(i,1),z_linha))));
f_refTMiqd(n,i,1) = (kz(n,1).*(kp(n,1).72).*ATMgd(n,1) .*RTMqd(n,1) .*...
exp(-jay.*(kz(n,1) .*(z(i,1)+2.*d(1))+kz(n,1) .#z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,1) .*modulo(z(i,1),z_linha))));
end
%Camadas internas
if (N>2)
for m=2:(N-1) % m ésima camada interna
z(:,m)=linspace(-1.*d(m),-1.*d(m-1),Qz);
for i=1:Qz
f_incTMiqd(n,i,m) = (kz(n,m).*(kp(n,1).72).*...
ATMqd (n,m) . *exp(jay.* (kz(n,m) . *absoluto(z(i,2),z_linha)-kz(n,1).*z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .xexp(-jay.*(kz(n,m) .*modulo(z(i,m) ,z_linha))));
f_refTMiqd(n,i,m) = (kz(n,m).*(kp(n,1).72).*ATMgd(n,m).*RTMqd(n,m) .*...
exp(-jay.*(kz(n,m) .*(z(i,m)+2.*d(m))+kz(n,1) .*z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*xexp(-jay.*(kz(n,m) .*modulo(z(i,m),z_linha))));
end
end
end

%Campo na ultima camada
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z(:,N)=linspace(-1*L_zN,-1.*d(N-1),Qz);

for i=1:Qz

end

end

f_incTMiqd(n,i,N) = (kz(n,N).*(kp(n,1).72).*ATMqd(n,N).*exp(jay.*(kz(n,N).*...
absoluto(z(i,3),z_linha)-kz(n,1).*z_linha)))./...

(jay.*kz(n,1) .*xexp(-jay.*(kz(n,N) .*modulo(z(i,N),z_linha))));

f_refTMiqd(n,i,N) = (kz(n,N).*(kp(n,1).72).*...

ATMqd (n,N) . *RTMqd (n,N) . *. ..

exp(-jay.*(kz(n,N) .*(z(i,N)+2.*d(N))+kz(n,1) .#z_linha)))./...

(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,N) .*modulo(z(i,N),z_linha))));

T bbb oot totoToTota oo o o toto 1o ToTo T T o o o o oo oo o T T T o o o oo oo oo T T o oo oo o o o o o T o o
% Subtragdo dos termos quasi-dindmicos do analitico em C2

Tl bbb to o toTotoToTota o o o o o totoToTo T To o o o o o oo oo o To T To o o o oo oo oo o T T T o o o oo oo oo oo

ATM

ATM(:,1)

RTM

ones(Q1,N);
= Al;
zeros(Q1,N);

for n=1:Q1 Variag8o espectral

end

for

k_rol(n)

for i=1:

= k_rol(n);
N

kz(n,i) = sqrt(k(i). 2-k_rol(n)~2);
kz(n,i) = real(kz(n,i))-jay*abs(imag(kz(n,i)));

kp(n,i)

end

sqrt (k(i)."2-kz(n,i)"2);

%Coeficiente de reflexao generalizado
for i=(N-1):-1:1
rTMi(n,i) = (e(i+1).*kz(n,i)-e(i).*kz(n,i+1))./(e(i+1) .*kz(n,i)+e(i).*kz(n,i+1));

tTM(n,i)

(2.xe(i+1) .*kz(n,1))./(e(i+1) .xkz(n,i)+e(i) .*kz(n,i+1));

RTM(n,i) = (rTM1(n,i)+RTM(n,i+1).*exp(-2.*jay.*kz(n,i+1).*(d(i+1)-d(i))))./...
(1+rTM1(n,i) . ¥*RTM(n,i+1) . ¥exp(-2.*jay.*kz(n,i+1) . ¥ (d(i+1)-d(i))));

end

for i=2:

N

STM(n,i-1) = (tTM(n,i-1))./(1+rTM1(n,i-1) .#RTM(n,1) .*exp(-2.*jay.*kz(n,i) .*(d(i)-d(i-1))));
ATM(n,i) = ATM(n,i-1) .*exp(-jay.*kz(n,i-1) .*d(i-1)) .*STM(n,i-1)./exp(-jay.*kz(n,i) .*d(i-1));
TTM(n,i-1) = ATM(n,i).*exp(-jay.*kz(n,i).*d(i-1))./ATM(n,1) .*exp(-jay.*kz(n,1) .*d(1));

n=1:Q1

for i=1:

end

for i=1:

end

% Variag8o espectral em kp
Qz % Variagdo espacial em cada ponto z
f_incTM1(n,i,1) = (kz(n,1).*(kp(n,1).72) . *ATM(n,1).*...
exp(jay.*(kz(n,1) .*absoluto(z(i,1),z_linha)-kz(n,1).*z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,1) .*modulo(z(i,1),z_linha))));
f_incTMi(n,i,1) = f_incTMi(n,i,1) - f_incTMiqd(n,i,1);
f_refTMi(n,i,1) = (kz(n,1).*(kp(n,1).72) .%ATM(n,1) .*RTM(n,1) .*. ..
exp(-jay.*(kz(n,1) .*(z(i,1)+2.%¥d(1))+kz(n,1) .#z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,1) .*modulo(z(i,1) ,z_linha))));
f_refTMi(n,i,1) = f_refTMi(n,i,1) - f_refTMigd(m,i,1);

Qz

f_incTM1(n,i,2) = (kz(n,2).*(kp(n,1).72) . *ATM(n,2).*...
exp(jay.*(kz(n,2) .*absoluto(z(i,2),z_linha)-kz(n,1).*z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,2) .*modulo(z(i,2),z_linha))));
f_incTM1(n,i,2) = f_incTM1(n,i,2) -f_incTMilqd(n,i,2);
f_refTM1(n,i,2) = (kz(n,2).*(kp(n,1).72) .*ATM(n,2) .*RTM(n,2) .*. ..
exp(-jay.*(kz(n,2) .*(z(i,2)+2.%d(2))+kz(n,1) .*z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,2) . *modulo(z(i,2),z_linha))));
f_refTMi(n,i,2) = f_refTMi(n,i,2) - f_refTMiqd(n,i,2);
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for i=1:Qz
f_incTM1(n,i,3) = (kz(n,3).*(kp(n,1).72).*%ATM(n,3).*...
exp(jay.*(kz(n,3) .*absoluto(z(i,3),z_linha)-kz(n,1).*z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,3) .*modulo(z(i,3),z_linha))));
f_incTM1(n,i,3) = f_incTM1(n,i,3) -f_incTM1lqd(n,i,3);
f_refTM1(n,i,3) = (kz(n,3).*(kp(n,1).72) .*ATM(n,3) .*RTM(n,3) .*. ..
exp(-jay.*(kz(n,3) .*(z(i,3)+2.%d(3))+kz(n,1) .*z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,3) . *modulo(z(i,3),z_linha))));
f_refTMi(n,i,3) = f_refTMi(n,i,3) - f_refTMiqd(n,i,3);

end

end

Tt To e ToTo o To o e T To To o o o T To o o o o T T o oo o Tt o oo o T o oo o T o oo o T T o o oo T T o o oo o T o o o
% Aproximag8o do Kernel via GPOF em t

Tl bbb tototoTotoToTo o o o o oo totoToTo T To o o o o o oo oo o To T T oo o o oo oo oo T T T o oo oo oo oo oo

tol = 8.83e-200;
disp(’INICIALIZANDO APROXIMAGAO NO SEGUNDO CAMINHO’)

for i=1:Qz
[B_incTM1(:,i,1), A_incTM1(:,i,1),M2] = gpof(f_incTM1(:,i,1),tol) ;
[B_refTM1(:,i,1), A_refTM1(:,i,1),M2] = gpof(f_refTM1(:,i,1),tol) ;

ToToto oo ToToto o o e ToToTo 1o o o o To To 1o o o o To To o oo o To To o o oo o To o 1o oo o To o 1o oo o T Fo o oo o To Fo

% Mudanga para kz

Tt o Toto o ToTo o T To o o T To o To o o To o 1o T o o Fo o Jo o To o o o 1o o Tt o Jo o o o T o o Fo o o o o o oo o o
B_incTM1(:,i,1) = B_incTM1(:,i,1).%T02./(k(1).*(jay*T02+1));
A_incTM1(:,i,1) A_incTM1(:,i,1).*exp(k(1) .*B_incTM1(:,i,1));
B_refTM1(:,i,1) = B_refTM1(:,i,1).%T02./(k(1).*(jay*T02+1));
A_refTM1(:,i,1) A_refTM1(:,i,1).*exp(k(1).*B_refTM1(:,i,1));

end

for i=1:Qz
[B_incTM1(:,i,2),A_incTM1(:,i,2),M1] = gpof(f_incTM1(:,i,2),tol) ;
[B_refTM1(:,i,2),A_refTM1(:,i,2),M1] = gpof(f_refTM1(:,i,2),tol) ;
ToToto o o ToTo o o o T To o 1o o o o To T 1o o o To T T o o o o To o o oo o T o oo o T 1o oo o T o 1 o o o o o
% Mudanga para kz
Toloto oo ToToto o o To To o 1o o o o To T 1o o o T To o o o o o To o o o o o T o oo o T o 1o oo o T o 1 o o o o Fo
A_incTM1(:,i,2) = A_incTM1(:,i,2).*exp(-T02.*B_incTM1(:,i,2));
B_incTM1(:,i,2) = B_incTM1(:,i,2)./(jay*k(2));
A_refTM1(:,i,2) A_refTM1(:,i,2).*exp(-TO2.*#B_refTM1(:,1,2));
B_refTM1(:,i,2) B_refTM1(:,i,2)./(jay*k(2));

end

for i=1:Qz
[B_incTM1(:,i,3),A_incTM1(:,i,3),M1] = gpof(f_incTM1(:,i,3),tol) ;
[B_refTM1(:,i,3),A_refTM1(:,i,3),M1] = gpof(f_refTM1(:,i,3),tol) ;
ToTo oo T ToToto o o e T To o o o o o To T 1o o o o T o 1o o o o T T T o oo o T o oo o T T oo o T T 0 o oo T o
% Mudanca para kz
ToToto o o ToTo o o o T To o o o o o To o 1o o o T T 1o o o o o To o o oo o T o oo o T T o o o T T 0 o oo o T
A_incTM1(:,1,3) = A_incTM1(:,i,3).*exp(-T02.*B_incTM1(:,i,3));
B_incTM1(:,i,3) = B_incTM1(:,i,3)./(jay*k(3));
A_refTM1(:,1,3) = A_refTM1(:,i,3).*exp(-T02.*B_refTM1(:,i,3));
B_refTM1(:,i,3) = B_refTM1(:,i,3)./(jay*k(3));

end

Tt T T T To T o o T T T T o o T T T T o o o P T T o o o T T T o oo T T T o o o P T T s o o o T T o o oo T T o o oo T T o o o
% APLICAGAO DA IDENTIDADE DE SOMMERFELD
Tt o T T T To o T e T T To s o o T T To o o o T T s o oo T T T o o o T T T o o o P T T s o o o T T o o oo T T o o oo P T o o o

J1 = length(B_incTM1(:,1,1));
diSp(’CALCULO DO CAMPO NA CAMADA 1°)
% CALCULO DO CAMPO ELETRICO NA CAMADA 1

for i=1:Qx
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for j=1:Qz
for n=1:J1
R1_inc(i,j,n) = sqrt((x(i,1)-x_linha). 2+(z(j,1)-z_linha - 2%d(1) - jay*B_incTMi(m,j,1))."2);
Rl_ref(i,j,n) = sqrt((x(i,1)-x_linha). 2+(z(j,1)-z_linha - 2*d(1) - jay*B_refTM1(1,j,1))."2);
Ez_inc1(i,j,n)= A_incTMi(n,i,1).*(exp(-jay.*k(1).*R1_inc(i,j,n)))./R1_inc(i,j,n);
A_refTM1(1,i,1) .*(exp(-jay.*k(1) .*R1_ref(i,j,n)))./Rl_ref(i,j,n);

Ez_inc1(i,j,n) + Ez_ref1(i,j,n);

Ez_ref1(i,j,n)
Ez_totall(i,j,n)

end
Ez_somal = sum(Ez_totall,3);
end
end
% CALCULO DO CAMPO ELETRICO NA CAMADA 2
Ez1 = (1/(2*pi*W.xe(1))) .*Ez_somal.’;
for i=1:Qx
for j=1:Qz
for n=1:J1
R1_inc(i,j,n) = sqrt((x(i,2)-x_linha). 2+(z(j,2)-z_linha - 2*d(2) - jay*B_incTMi(mn,j,2))."2);
Rl_ref(i,j,n) = sqrt((x(i,2)-x_linha). 2+(z(j,2)-z_linha - 2*d(2) - jay*B_refTM1(1,j,2))."2);
Ez_inc1(i,j,n) = A_incTMi(n,i,2).*(exp(-jay.*k(2).*R1_inc(i,j,n)))./R1_inc(i,j,n);
Ez_ref1(i,j,n) = A_refTM1(1,1i,2).*(exp(-jay.*k(2).*R1_ref(i,j,n)))./R1l_ref(i,j,n);
Ez_total2(i,j,n) = Ez_incl(i,j,n) + Ez_refl(i,j,n);
end
Ez_soma?2 = sum(Ez_total2,3);
end
end
% CALCULO DO CAMPO ELETRICO NA CAMADA 3
Ez2 = (1/(2*pi*W.*e(2))) .#Ez_soma2.’;
for i=1:Qx
for j=1:Qz
for n=1:J1

R1_inc(i,j,n)
R1_ref(i,j,n)

Ez_inc1(i,j,n)

sqrt ((x(i,3)-x_linha) . 2+(z(j,3)-z_linha - 2*d(3) - jay*B_incTMi(n,j,3))."2);
sqrt ((x(i,3)-x_linha). 2+(z(j,3)-z_linha - 2*d(3) - jay*B_refTM1(1,j,3)).72);
A_incTMi(n,i,3).*(exp(-jay.*k(3).*R1_inc(i,j,n)))./R1_inc(i,j,n);
A_refTM1(1,1,3).*(exp(-jay.*k(3).*R1_ref(i,j,n)))./R1l_ref(i,j,n);

Ez_inc1(i,j,n) + Ez_refi(i,j,n);

Ez_ref1(i,j,n)
Ez_total2(i,j,n)

end
Ez_soma3 = sum(Ez_total2,3);
end
end
%CALCULO DO CAMPO ELETRICO
Ez3 = (1/(2*pi*W.*e(3))) .*Ez_soma3.’;

disp(’FIM DAAPROXIMAGAO NO CAMINHO REAL’)
T bbb oo ToToTo oo o o o to o o ToToTo T o o o oo o o T o T T oo o o oo oo oo o T T T o oo oo o o o o oo T o oo oo o o
% CAMINHO DE APROXIMAGAO DO CAMINHO COMPLEXO Ci
Tl bbb to oo ToToTo o oo oo totototoToTo oo o o o o oo oo T T T o o oo oo oo o T T T oo o oo oo o o oo T oo o oo o o o

clear kz;

clear kp;
for n=1:Q2
k_ro2(n) = k_ro2(n);
for i=1:N
kz(n,i) = sqrt(k(i). 2-k_ro2(n)~2);
kz(n,i) = abs(real(kz(n,i)))+jay*imag(kz(n,i));
kz(n,i) = real(kz(n,i))-jay*abs(imag(kz(n,i)));
kp(n,i) = sqrt(k(i)."2-kz(n,i)"2);
end
end

ToloTotoTotototototototo oo oo oo tototoototo o oo TotoTotatotototo oo o o o o ooto oo oo o o oo oo totto oo e
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% Calculo das fungdes estendidas ao caminho C1

Tl oo oo 1o 16T ToTo T o o o oo oo o To T o o o o o oo oo oo oo T o o o oo oo oo oo T o o o oo oo

for i=1:Qz
f_incTM_al(:,i,1) = A_incTM1(:,i,1).’*exp(-B_incTM1(:,i,1)*kz(:,1).’);
f_refTM_a1(:,i,1) A_refTM1(:,i,1).’*exp(-B_refTM1(:,i,1)*kz(:,1).°);

end

for i=1:Qz
f_incTM_al(:,i,2)
f_refTM_al(:,i,2)

A_incTM1(:,i,2).’*exp(-B_incTM1(:,1i,2)*kz(:,2).°);
A_refTM1(:,i,2).’*exp(-B_refTM1(:,i,2)*kz(:,2).°);

end

for i=1:Qz
f_incTM_al(:,i,3) = A_incTM1(:,i,3).’*exp(-B_incTM1(:,1,3)*kz(:,3).’);
f_refTM_a1(:,i,3) = A_refTM1(:,1i,3).’*exp(-B_refTM1(:,i,3)*kz(:,3).%);

end

Tl b oo 1o 1o 1o ToToTo oo o o oo to oo ToToTo T o o o oo oo oo oo o T o o o oo oo oo Fo T T oo o oo oo oo o oo
% CALCULO DO KERNEL NO CAMINHO COMPLEXO C1
Tl oo o 16161 ToToTo oo o oo oo oo oo To T o o o o oo oo oo o T o o o oo oo oo Fo T T o o o oo oo oo o T o

ATM = ones(Q2,N);
ATM(:,1) = Al;
RTM = zeros(Q2,N);

for n=1:Q2 %Variacao do angulo de incidencia (n)
%Coeficiente de reflexao generalizado
for i=(N-1):-1:1
rTM(n,i) = (e(i+1).*kz(n,i)-e(i).*kz(n,i+1))./(e(i+1).*kz(n,i)+e(i).*kz(n,i+1));
tTM(n,i) = (2.%e(i+1).*kz(n,i))./(e(i+1).*kz(n,i)+e(i).*kz(n,i+1));
RTM(n,i) = (rTM(n,i)+RTM(n,i+1).*exp(-2.*jay.*kz(n,i+1).*(d(i+1)-d(i))))./...
(1+rTM(n,i) . *RTM(n, i+1) . ¥exp (-2.*jay.*kz(n,i+1) . *(d(i+1)-d(i))));

end
for i=2:N
STM(n,i-1) = (tTM(n,i-1))./(1+rTM(n,i-1) . #*RTM(n,1) . *exp(-2.*jay.*kz(n,i) .*x(d(i)-d(i-1))));
ATM(n,i) = ATM(n,i-1) .xexp(-jay.*kz(n,i-1).*d(i-1)) .*STM(n,i-1)./exp(-jay.*kz(n,i) .*d(i-1));
TTM(n,i-1) = ATM(n,i).*exp(-jay.*kz(n,i).*d(i-1))./ATM(n,1) .*exp(-jay.*kz(n,1).*d(1));
end
end

Tl oo oo 16161 ToToTo oo o o o oo to oo To T oo o o o o o oo oo o To T o o o o o oo oo oo To o o o o oo oo o oo o o o o o o oo o
% Subtragdo do Kernel estendido do analitico em C1

ToloTotoTotototototototo oo oo toototototototo o oo TotoTotatototodo o o o o o o tooto oo oo oo oo Tototo oo o o o o o o o oo o oo o oo

for n=1:Q2 % Variag8o espectral em kp

for i=1:Qz % Variagdo espacial em cada ponto z
f_incTM2(n,i,1) = (kz(n,1).*(kp(n,1).72).*ATM(n,1) .*...
exp(jay.*(kz(n,1) .*absoluto(z(i,1),z_linha)-kz(n,1).*z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,1) .*modulo(z(i,1),z_linha))));
f_incTM2(n,i,1) = f_incTM2(n,i,1) - f_incTM_al(n,i,1);
f_refTM2(n,i,1) = (kz(n,1).*(kp(n,1).72) .%ATM(n,1) .*RTM(n,1) .*. ..
exp(-jay.*(kz(n,1) .*(z(i,1)+2.%d(1))+kz(n,1) .*z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,1) .*modulo(z(i,1),z_linha))));
f_refTM2(n,i,1) = f_refTM2(n,i,1) - f_refTM_al(n,i,1);

end

for i=1:Qz
f_incTM2(n,i,2) = (kz(n,2).*(kp(n,1).72) . *ATM(n,2) .*...
exp(jay.*(kz(n,2) .*absoluto(z(i,2),z_linha)-kz(n,1).*z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,2) .*modulo(z(i,2),z_linha))));
f_incTM2(n,i,2) = f_incTM2(n,i,2) - f_incTM_al(n,i,2);
f_refTM2(n,i,2) = (kz(n,2).*(kp(n,1).72) .*ATM(n,2) .*RTM(n,2) .*. ..
exp(-jay.*(kz(n,2) .*(z(i,2)+2.%d(2))+kz(n,1) .#z_linha)))./...
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(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,2) .*modulo(z(i,2) ,z_linha))));
f_refTM2(n,i,2) = f_refTM2(n,i,2) -

end

for i=1:Qz

f_refTM_al(n,i,2);

f_incTM2(n,i,3) = (kz(n,3).*(kp(n,1).72) . *ATM(n,3) .*...
exp(jay.*(kz(n,3) .*absoluto(z(i,3),z_linha)-kz(n,1).*z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,3) .*modulo(z(i,3),z_linha))));
f_incTM2(n,i,3) = f_incTM2(n,i,3) - f_incTM_al(n,i,3);
f_refTM2(n,i,3) = (kz(n,3).*(kp(n,1).72) .*ATM(n,3) .*RTM(n,3) .*. ..
exp(-jay.*(kz(n,3) .*(z(i,3)+2.%d(3))+kz(n,1) .#z_linha)))./...
(jay.*kz(n,1) .*exp(-jay.*(kz(n,3) . *modulo(z(i,3),z_linha))));
f_refTM2(n,i,3) = f_refTM2(n,i,3) -

end

end

f_refTM_al(n,i,3);

Y A Y A A Y A Y Y Y Y Y Y Y Y Y Y Y YA Y YN Y
% Aproximag8o do Kernel via GPOF em t

Tt oo oo 1o 1o ToToToTo oo o o o oo oo o ToTo T oo o o o oo oo o To T o o o oo oo o oo o oo o o oo oo o

disp(’ INICIALIZANDO APROXIMAGED NO SEGUNDO CAMINHO’)

for i=1:Qz
[B_incTM2(:,i,1), A_incTM2(:,i,1),M2] = gpof(f_incTM2(:,i,1),tol) ;
[B_refTM2(:,i,1), A_refTM2(:,i,1),M2] = gpof(f_refTM2(:,i,1),tol) ;

Tl to oo 16167 ToTo oo o o o oo oo oo To o o o o o oo oo oo o o o o o o oo oo o T o o o o o oo

% Mudanga para kz

ToloToToTotototototototo oo oiototototolooo oo Tototototototodo o o o o o otooto oo o oo TooTotottotote

B_incTM2(:,i,1) = B_incTM2(:,i,1).
A_incTM2(:,i,1).
B_refTM2(:,i,1).
A_refTM2(:,i,1).

A_incTM2(:,i,1)
B_refTM2(:,i,1)
A_refTM2(:,i,1)

end

for i=1:Qz

*T02./(k(1) . *(jay*T02+1));
*exp(k(1) .*B_incTM2(:,i,1));
*T02./(k(1) .*(jay*T02+1));
*exp(k(1) .*B_refTM2(:,i,1));

[B_incTM2(:,i,2), A_incTM2(:,i,2),M2] = gpof(f_incTM2(:,1,2),tol) ;
[B_refTM2(:,i,2), A_refTM2(:,i,2),M2] = gpof (f_refTM2(:,1,2),tol) ;
Tt o Toto o ToTo o T To o o To o o o T o T s o T o Fo T o o T o o P T o o T o o o o o T o o oo o P o o o T

% Mudanga para kz

Tl to o 1o 1616 1o ToTo oo o o o o oo oo T To o o o oo oo oo oo o o o o o oo oo oo o o o o oo oo

B_incTM2(:,i,2) =
A_incTM2(:,i,2)
B_refTM2(:,i,2)
A_refTM2(:,i,2)

end

for i=1:Qz

[B_incTM2(:,i,3), A_incTM2(:

B_incTM2(:,i,2).

*T02./(k(2) .*x(jay*T02+1)) ;
A_incTM2(:,i,2).*exp(k(2) .*B_incTM2(:,1,2));
= B_refTM2(:,i,2) .%T02./(k(2) .*(jay*T02+1));
A_refTM2(:,1,2).*exp(k(2).*B_refTM2(:,i,2));

,i,3),M2] = gpof(f_incTM2(:,i,3),tol) ;

[B_refTM2(:,i,3), A_refTM2(:,i,3),M2] = gpof(f_refTM2(:,i,3),tol) ;
Tt T Toto T ToTo o T To o T T o T T T T T T o T o o T T o o T o o P T o T o o T o o Vo T o o T o o o o T

% Mudanga para kz

Tl bbb oo toToToTo oo o o o oo to oo To T To o o o oo oo oo T T o oo o oo oo oo o T o o o oo o

B_incTM2(:,i,3) =
A_incTM2(:,i,3) =
B_refTM2(:,i,3) =
A_refTM2(:,i,3) =

end

B_incTM2(:,i,3).
A_incTM2(:,i,3).
B_refTM2(:,i,3).
A_refTM2(:,i,3).

*T02./(k(3) .*x(jay*T02+1));
*xexp (k(3) .*B_incTM2(:,1,3));
*T02./ (k(3) .*(jay*T02+1)) ;
xexp(k(3) .*#B_refTM2(:,1,3));

Tl oo 1o 16161 ToTo oo o o o oo to oo To T o o o o o oo oo oo T o o o o oo oo oo oo o o o o o oo oo
% Identidade de Sommerfeld para C1
ToloToTolotototototototo oo o oo oo to oo o ToTo oo Totatototo o oo oo o o o oo oo o fofo oo TooTotototo o o

J2 = length(B_incTM2(:,1,

1))

disp(’CALCULO DO CAMPO NA CAMADA 1°)
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for i=1:Qx
for j=1:Qz
for n=1:J2

R2_inc(i,j,n)
R2_ref(i,j,n)

Ez_inc2(i,j,n)

sqrt ((x(i,1)-x_linha)."2+(z(j,1)-z_linha - 2xd(1) - B_incTM2(n,j,1))."2);
sqrt((x(i,1)-x_linha) . 2+(z(j,1)-z_linha - 2*#d(1) - B_refTM2(n,j,1))."2);
A_incTM2(n,i,1) .*(exp(-jay.*k(1) .*R2_inc(i,j,n)))./R2_inc(i,j,n);
Ez_ref2(i,j,n) A_refTM2(n,i,1) .*(exp(-jay.*k(1) .*R2_ref(i,j,n)))./R2_ref(i,j,n);
Ez_total2(i,j,n)= Ez_inc2(i,j,n) + Ez_ref2(i,j,n);

end
Ez_somall = sum(Ez_total2,3);
end
end
Ez11 = (1/(2*pi*W.*e(1))) .*Ez_somall.’;
Ez_tot1l = (Ez11+Ez1);
disp(’CALCULO DO CAMPO NA CAMADA 2°)
for i=1:Qx
for j=1:Qz
for n=1:J2
R2_inc(i,j,n) = sqrt((x(i,2)-x_linha). 2+(z(j,2)-z_linha - 2*d(2) - B_incTM2(n,j,2))."2);
R2_ref(i,j,n) = sqrt((x(i,2)-x_linha). 2+(z(j,2)-z_linha - 2*d(2) - B_refTM2(n,j,2))."2);
Ez_inc2(i,j,n) = A_incTM2(n,i,2).*(exp(-jay.*k(2).*R2_inc(i,j,n)))./R2_inc(i,j,n);
Ez_ref2(i,j,n) = A_refTM2(n,i,2).*(exp(-jay.*k(2).*R2_ref(i,j,n)))./R2_ref(i,j,n);
Ez_total2(i,j,n) = Ez_inc2(i,j,n) + Ez_ref2(i,j,n);
end
Ez_soma22 = sum(Ez_total2,3);
end
end
Ez22 = (1/(2*pi*W.*e(2))) .*Ez_soma22.’;
Ez_tot2 = (Ez22+Ez2);
disp(’CALCULO DO CAMPO NA CAMADA 3°)
for i=1:Qx
for j=1:Qz
for n=1:J2
R2_inc(i,j,n) = sqrt((x(i,3)-x_linha). 2+(z(j,3)-z_linha - 2*d(3) - B_incTM2(n,j,3))."2);
R2_ref(i,j,n) = sqrt((x(i,3)-x_linha). 2+(z(j,3)-z_linha - 2*d(3) - B_refTM2(n,j,3))."2);
Ez_inc2(i,j,n) = A_incTM2(n,1i,3).*(exp(-jay.*k(3).*R2_inc(i,j,n)))./R2_inc(i,j,n);
Ez_ref2(i,j,n) = A_refTM2(n,i,3).*(exp(-jay.*k(3).*R2_ref(i,j,n)))./R2_ref(i,j,n);
Ez_total2(i,j,n) = Ez_inc2(i,j,n) + Ez_ref2(i,j,n);
end
Ez_soma33 = sum(Ez_total2,3);
end
end
Ez33 = (1/(2*pi*W.*e(3))) .*Ez_soma33.’;
Ez_tot3 = (Ez33+Ez3);

I T T To T T To T ToTo T To o e o T o T T o o T o o T T o o T o o o T o o T o o P o o o T o o P o o T o P s o Vo o o oo o P o o T o oo o o
% Plota-se resultados

Tl b oo tototoToToTo oo o o o o oo totoTo T T o o o o oo oo o T T T o o o o oo oo oo T T T o oo oo oo o o oo oo o o oo oo

figure

hold on

for i=1:1
[X,Z]=meshgrid(x(:,i),z(:,1i));
surf (1e9.*X,1e9.*Z,20%x1logl0(abs (real (Ez_tot1))),’EdgeAlpha’, 0),
axis([1e9.*min(x(:,1)) 1e9.*max(x(:,1)) 1e9.*min(z(:,N)) 1e9.*max(z(:,1)) 1);
xlabel(’x (nm)’),ylabel(’z (nm)’),alpha 1.0 , view(0,90), grid off , hold on

end
hold on
for i=2:2

[X,Z]=meshgrid(x(:,i),z(:,1i));
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surf (1e9.*X,1e9.%Z,20%1ogl0(abs (real (Ez_tot2))), ’EdgeAlpha’, 0),
axis([1e9.*min(x(:,1)) 1le9.*max(x(:,1)) 1e9.*min(z(:,N)) 1e9.*max(z(:,1)) 1);
xlabel(’x (nm)’),ylabel(’z (nm)’),alpha 1.0 , view(0,90), grid off , hold on
end
hold on
for i=3:3
[X,Z]=meshgrid(x(:,1),z(:,1));
surf (1e9.*X,1e9.*Z,20%x1logl0(abs (real (Ez_tot3))),’EdgeAlpha’, 0),
axis([1e9.*min(x(:,1)) 1le9.*max(x(:,1)) 1e9.*min(z(:,N)) 1e9.*max(z(:,1)) 1);
xlabel(’x (nm)’),ylabel(’z (nm)’),alpha 1.0 , view(0,90), grid off , hold on
end

colormap(flipud(hot));

figure
hold on
for i=1:1
[X,Z]=meshgrid(x(:,i),z(:,1i));
surf (1e9.*X,1e9.*Z, (abs (angle(Ez_tot1))),’EdgeAlpha’, 0),
axis([1e9.*min(x(:,1)) 1le9.*max(x(:,1)) 1e9.*min(z(:,N)) 1e9.*max(z(:,1)) 1);
xlabel(’x (nm)’),ylabel(’z (nm)’),alpha 1.0 , view(0,90), grid off , hold on
end
hold on
for i=2:2
[X,Z]=meshgrid(x(:,1),z(:,1));
surf (1e9.#*X,1e9.%*Z, (abs(angle(Ez_tot2))),’EdgeAlpha’, 0),
axis([1e9.*min(x(:,1)) le9.*max(x(:,1)) 1e9.*min(z(:,N)) 1e9.*max(z(:,1)) 1);
xlabel(’x (nm)’),ylabel(’z (mm)’),alpha 1.0 , view(0,90), grid off , hold on
end
hold on
for i=3:3
[X,Z]=meshgrid(x(:,i),z(:,1i));
surf (1e9.*X,1e9.*Z, (abs(angle(Ez_tot3))),’EdgeAlpha’, 0),
axis([1le9.*min(x(:,1)) 1le9.*max(x(:,1)) 1e9.*min(z(:,N)) 1e9.*max(z(:,1)) 1);
xlabel(’x (nm)’),ylabel(’z (mm)’),alpha 1.0 , view(0,90), grid off , hold on
end
colormap(flipud(hot));
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