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Este trabalho € dedicado aos meus pais.



Resumo

Neste trabalho sao analisadas as propriedades de espalhamento de ondas eletromagnéticas
no grafeno na faixa de frequéncias de THz, bem como dispositivos plasmonicos baseados
em estruturas planares deste material na mesma faixa de frequéncias. O trabalho esta
apresentado na forma de agregacao de quatro artigos cientificos. O primeiro artigo faz uma
analise numérica da propagacao de ondas plasmonicas em elementos de grafeno submetidos
a incidéncia de ondas em THz. A influéncia de fatores como geometria, potencial quimico
angulo de incidéncia e polarizagao sao analisados. O resultado deste artigo foi base para a
proposta de dois dispositivos (artigos 2 e 3) baseados em superficies seletivas de frequéncia
(FSS) que operam na faixa de THz e compostos unicamente por elementos de grafeno e
substrato dielétrico, sem a necessidade de insercao de outros metais. O primeiro dispositivo
consiste em um filtro eletromagnético construido por um arranjo de anéis espessos de
grafeno postos em ambos os lados de um substrato dielétrico. O segundo apresenta a
proposta inédita de um dispositivo multifuncional baseado em grafeno que pode operar
tanto como um filtro eletromagnético, dinamicamente ajustavel, quanto como uma chave
eletromagnética. Ambos os dispositivos operam baseados no efeito de Fano ressonancia.
O quarto artigo apresenta um método de analise de F'SS baseada em teoria de grupos e
que utiliza as componentes transversais e longitudinais da corrente induzida na estrutura.
Este método permite prever maior informacao acerca das propriedades do dispositivo,
quando comparado a aproximagoes existentes que se baseiam somente as componentes
longitudinais da corrente. Como aplicagao deste método, ¢ sugerido e analisado um arranjo

periodico de elementos de grafeno.

Palavras-chaves: grafeno, ondas plasmonicas, filtros eletromagnéticos, chaves eletromag-

néticos, teoria de grupos.



Abstract

In this work we analyse the properties of scattering of electromagnetic waves in graphene
surfaces and the planar plasmonic based devices made of the same material, both in THz
frequency region. The work is presented in form of four scientific papers. In the first one a
numerical analysis of the plasmonic waves propagation in graphene elements is performed.
The influence of geometrical configuration, chemical potential variation, angle of incidence
and polarizations is analysed. That results give us the information to project two devices
(the second and third) based on frequency selective surfaces (F'SS) on THz range and that
are composed only by graphene elements and dielectric substrates without the insertions
of different metals. The first device consists in a THz electromagnetic filter made by an
planar array of graphene ring-shaped elements placed in both sides of a dielectric substrate.
The second device presents new multifunctional graphene device that can operate either
as an electromagnetic, dynamically controlled, filter or as an eletromagnectic switch. Both
devices operates based on Fano resonance effect. The fourth paper presents a new method
of analysis of periodic planar structure, based on group theory approach. This method
takes account the transversal and longitudinal components of induced current in the
structure. By using this, one can obtain more information about the device properties
than by using exitenting methods, which uses only longitudinal components of the induced

currents. As application, we suggest an analyse a periodic array of graphene elements.

Key-words: graphene, plasmonic waves, eletromagnetic filter, eletromagnetic switch,

group theory.
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Introducao

A andlise da propagacdo de ondas através de superficies planares é foco de diversos
estudos no ramo da fisica aplicada. Nas tltimas décadas, tém-se dado especial atencao a
superficies que podem alterar as propriedades de difracdo de sinais eletromagnéticos que
as atravessam. Pode-se obter esse comportamento ao se fazerem arranjos periédicos de
camadas metalicas suportados por substratos dielétricos isotrépicos ou giromagnéticos.
Estas estruturas sao realizadas por replicagdo de uma unidade béasica chamada “célula
unitaria”. A principal aplicagdo destes materiais é a filtragem de sinais (ondas eletromag-
néticas incidentes) em uma determinada faixa de frequéncia, permitindo ou proibindo sua
propagacao através do dispositivo. Neste contexto, o arranjo funciona com uma superfi-
cie seletivas de frequéncia (FSS - Frequency Selective Surfaces). A filtragem das ondas
incidentes ocorre devido a excitagao de ressonancias eletromagnéticas em determinadas
frequéncias. De acordo com a construcao da célula unitaria, isto é, da combinacao de fatores
como geometria do elemento metélico e do substratos envolvidos, esta ressonancia pode
implicar em refletir, absorver ou transmitir a onda eletromagnética incidente. Arranjos de
elementos metalicos (independentemente da geometria), em geral, possuem caracteristicas
de filtros rejeita-faixa, que proibem a passagem do sinal por reflexdao ou absorcao da
radiagao eletromagnética em uma determinada frequéncia, enquanto que sua estrutura
complementar (placa metélica perfurada) possui caracteristicas de passa-faixa, permitindo,

assim, a passagem da onda [1].

Regime de Trapped Mode

E conhecido que na faixa de micro-ondas, que compreende uma regiao do espectro
eletromagnético de 0,3 GHz a 300 GHz, as FSS podem ser utilizadas para aumentar a
eficiéncia de antenas refletoras, espelhos magnéticos [2] ou magnetismo éptico [3], por
exemplo. Na regiao de terahertz (THz), que compreende o intervalo de 0,3-10 THz, os
avangos sao mais recentes e se destacam nas aplicacoes de manipulacoes de ondas e

sensoriamento [4, 5, 6, 7].

Grande parte das aplicacoes mais especificas se baseia na utilizacdo de estruturas
construidas com elementos metalicos assimétricos acoplados eletricamente [8, 9, 10]. A
Fig. 1a, adaptada de [11], exemplifica esta configuracao. Nela, é apresentada uma célula
unitaria composta de dois anéis, sem contatos metalicos entre si, na qual a diferenca
de tamanho dos raios faz surgir duas ressonancias que sao representadas por pontos de
minima transmissao (I e III na Fig. 1b) cujas frequéncias estdao separadas por um intervalo

espectral. Nestes pontos, as correntes induzidas nos elementos estao em fase, fazendo
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com que ocorra um maximo de reflexdo enquanto que, entre eles, ha um pico de maxima
transmissao (IT na mesma figura). Esta transmissao méxima é explicada pelo fato de as
correntes induzidas estarem com uma diferenga de fase de 180 ° para essa frequéncia (Fig.
lc) que promove um fraco acoplamento entre o campo espalhado e o espago livre fazendo,
assim, com que a onda seja transmitida ao invés de refletida como era de se esperar. Este
efeito, nesta regiao do espectro recebe o nome de regime de trapped mode. Tal principio
possui andlogos em diversas faixas de frequéncias, bem como em diversos sistemas fisicos

sendo sua denominacao alterada em cada situacao especifica.
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Figura 1 — a) Vista em perspectiva e superior da FSS com as dimensoes dos anéis, b)
Coeficiente de reflexdo e c) distribuicao de corrente induzida na estrutura.
Figura adaptada de [11]

EIT e Fano ressonancia

O efeito de EIT (FElectromagnetically Induced Transparency) foi observado e pro-
posto, inicialmente, em sistemas quanticos no estudo de espectros de absorcao e emissao de
gases. Neste experimento, buscava-se eliminar a influéncia de um determinado meio para
a propagacao de ondas eletromagnéticas, em que uma luz monocromatica (probe) incidia
sobre uma amostra juntamente com outra luz com comprimento de onda diferente (pump).
Sob certas condicoes de frequéncia, o indice de refracdo do gas é alterado, levando-o a
valores muito proximos de 1, o que fazia com que a luz atravessasse a amostra. Do ponto
de vista classico, os elétrons se comportariam como osciladores submetidos a duas forcas
externas harmonicas que, para uma dada frequéncia, teriam suas influéncias anuladas, e
entao os elétrons passariam a nao se movimentar, cessando a influéncia do meio para a

propagagao desse sinal [12].
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No caso de FSS plasmonicos, em células unitarias compostas de elementos metalicos
assimétricos, o comportamento da oscilagao plasmoénica é um analogo classico do efeito
de EIT. Considerando uma estrutura composta por elementos metalicos assimétrico com
suporte a ondas plasmonicas sob a incidéncia de uma radiagao eletromagnética, o campo
elétrico da onda incidente excita os plasmons na interface metal-dielétrico que, assim
como acontece em GHz, induzem corrente que podem estar em fase ou anti-fase. Para as
frequéncias em que a corrente induzida estd em fase nos dois elementos, ha os picos de
reflexdao devido interferéncias construtivas das ressonancias individuais dos metais e um
pico de transmissao central que ocorre devido a diferenca de fase entre a corrente induzida
nos anéis ser de m rad. Nesta “anti-ressonancia”, os modos sub-radiantes sdo fracamente
acoplados ao espaco livre e suprimidos pelos modos super-radiantes que provocam o
maximo de transmissao. Este esquema de interferéncias construtivas e destrutivas, de
acordo com a frequéncia, levam a um padrao assimétrico (que se diferencia das curvas
lorentzianas usuais) nas caracteristicas de transmissao/reflexao do arranjo, que se adéqua as
equagoes proposta por Hugo Fano em [13]. Logo, o mecanismo de ressonincia neste regime

se enquadra na categoria das chamadas “Fano ressonancias” em estruturas plasmonicas.

Faixa de Terahertz

Um dos objetivos deste trabalho é o projeto de dispositivos que operam na faixa
de THz. Sistemas de comunicacao nesta faixa de frequéncias ainda permanecem pouco
explorados, sendo que, apenas nas duas ultimas décadas, tem-se referéncias de trabalhos
e propostas de dispositivos que funcionam nesta regiao do espectro [14, 15, 16, 17, 18].
Estudos recentes mostram que este intervalo de frequéncias possui um potencial de
aplicacdo para comunicagoes a curtas distdncias. Alguns autores sugerem, inclusive, que
a comunicacao em THz podera substituir as comunicagoes baseadas em GHz (Wireless
e Bluetooth, por exemplo) até meados do ano de 2023 [19]. Dispositivos em THz estao
apresentando larguras de banda consideravelmente maiores, sofrem menos atenuacao com
fatores atmosféricos, dentre outros [14]. Estas caracteristicas permitem que dispositivos
baseados nesta faixa de frequéncias possam alcancar aplica¢bes que nao sao possiveis com

dispositivos baseados em GHz.

Os metais usualmente utilizados para projetos em microondas, como cobre por
exemplo, possuem frequéncias de ressonancia muito altas quando miniaturizados ou
apresentam perdas e comportamentos nao interessantes nas faixas de THz. Por esse motivo
tém-se a proposta de utilizar materiais que suportam ondas plasmonicas ao invés das ondas
eletromagnéticas usuais. Estas ondas sao oscilagoes longitudinais da nuvem eletronica na
direc¢do de polarizagdo do campo elétrico que acontecem na interface metal-dielétrico [20].
Dentre os materiais mais usados que suportam ondas plasmonicas, destacam-se a prata, o

ouro e o grafeno [10, 21, 22]. De fato, um dos motivos pelos quais este tltimo foi o material
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escolhido para o estudo presente neste trabalho é o fato de apresentar ressonancia na faixa
de THz.

O grafeno é uma folha bidimensional de &tomos de carbono que tem se mostrado um
material promissor para aplicagoes na area de fotonica e eletronica [21, 23, 24, 25, 26, 27, 28],
por apresentar propriedades de transporte que nao estao presentes em materiais 3D. Como

um exemplo de aplicagao, tém-se o projeto de uma FSS multicamadas de grafeno [21].

Este material suporta ondas plasmonicas e possui uma caracteristica singular, que é
a possibilidade de alteracao da condutividade do material. Em geral os dispositivos baseados
em metais convencionais permitem poucas opgoes de mudanga na suas caracteristicas de
transmissao e reflexao, pois sao definida pelas configuragoes geométricas e de substrato
escolhido que, apods sua confec¢ao nao permitem mudancas. O grafeno é um material cuja
condutividade optica sofre sensivel influéncia de controladores externos tais como dopagens
quimicas ou campo eletrostatico ou magnetostaticos incidentes que, devido a este ultimo,
leva a uma viabilidade de mudanca dindmica em suas caracteristicas fazendo, por exemplo,
um dispositivo cuja janela de transparéncia possa ser deslocada dinamicamente enquanto

o aparelho estiver em funcionamento.

Com respeito ao estudos de FSS baseadas em grafeno, em geral ha, na literatura,
estruturas hibridas compostas por grafeno associados com outros materiais, como ouro [23]
por exemplo, na mesma célula unitaria ou, furos em placas de grafeno [29]. Nas estrutura
citadas acima, a ressonancia dos arranjos é obtida pela combinacao de metais e grafeno ou

por apenas furos em camadas deste material.

Motivacao e objetivos

Com base no que foi exposto anteriormente, a motivacao deste trabalho, entao,
¢é projetar dispositivos, por meio de métodos numéricos computacionais, que operam na
faixa de terahertz, baseados em grafeno e que possam ser factiveis a produgdo em escala
industrial, isto é, a estrutura deve ser a mais simples quanto se possa imaginar a fim de

minimizar as complicagdes experimentais para sua fabricacao.

E, como objetivo, podemos destacar a anélise das propriedades de interacao do
grafeno com radiacao eletromagnética e, a partir dai, propor aplicacbes em formas de
dispositivos que possam ser utilizados em sistemas de transmissao de informacoes na
faixa de THz. Como aplicagao desta pesquisa, sera apresentado o projeto de dispositivos

baseados em arranjos periddicos de elementos de grafeno sobre substrato dielétrico.

Como objetivos especificos, podemos destacar:

e A andlise das propriedades de espalhamento de ondas eletromagnéticas na faixa de

THz em elementos de grafeno;
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e Aplicar essas propriedades no desenvolvimento de superficies seletivas de frequéncias
que funcionem como filtros e/ou chaves eletromagnéticas em THz e que sejam basea-
dos unicamente em elementos de grafeno sobre um substrato dielétrico, funcionando

com base no mecanismo de Fano ressonancia em ondas plasmonicas.

Organizacao estrutural

Este trabalho estd estruturado na forma de agregagao de artigos, ao invés da
formatacao convencional. Desta forma, optou-se por apresentar um texto agregador que
contera, em linhas gerais, a informacao do material escolhido, a descricio de ondas

plasmonicas no grafeno e a metodologia geral empregada nos artigos.

Estes artigos serao apresentados em ordem cronolégica de publicacao. Entao o
artigo 1 representa o inicio de nossas pesquisas acerca das propriedades de espalhamento

de ondas THz em estruturas de grafeno.

Os artigos 2 e 3 apresentam a aplicacdo do grafeno para telecomunicacoes na forma
de projeto de dois novos tipos de dispositivos que funcionam com base em superficies

seletivas de frequéncia idealizadas unicamente com elementos de grafeno e operam na faixa

de THz.

O artigo 4 apresenta o desenvolvimento de um método de analise de arranjos
planares baseados em teoria de grupos que leva em conta componentes transversais e

longitudinais das correntes em diferentes partes do material.

Especificidades como a escolha da geometria dos dispositivos em cada trabalho

serd apresentada em um breve texto antes de cada artigo.

A bibliografia apresentada ao final do trabalho diz respeito as citagoes nesta
introducao e no texto agregador, sendo as referéncias de cada artigo apresentadas em seus

respectivos textos.

A fim respeitar os direitos autorais que foram concedidos as revistas onde os artigos
foram publicados, seus textos completos estardo disponiveis apenas na versao impressa

da tese, entregue a secretaria do Programa de Pos-Graduacao em Engenharia Elétrica da
UFPA.

Correcdes nos artigos

Apos a publicacao dos artigo foram identificados os seguinte erros em seus textos:

7

e Artigo 1: na equacao 1, onde se 1é “j” leia-se “—j”;
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e Artigo 2: no ultimo pardgrafo da segunda coluna da péagina 1518, onde se 1& “(...)

reduction of transmission peak (...)”; leia-se “(...) reduction of reflection peak (...)”;

e Artigo 3: no primeiro pardgrafo da secdo 3, onde se 1é “[12]”, leia-se “[1]”.
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1 Texto Agregador

1.1 Grafeno

O grafeno é o primeiro membro de uma nova classe de materiais [30] que juntamente
com as folhas de nitreto de boro (BN), Molybudenum-dissulphide (MoSs), siliceno, fosforeno,
fésforo negro, dentre outros [31], formam as estruturas verdadeiramente bidimensionais
do ponto de vista da fisica do estado solido. Este material é uma forma alotrépica do
carbono que pode ser obtida a partir do proprio grafite. Estruturalmente o grafite pode ser
entendido com uma pilha de camadas individuais de atomos de carbono. De fato, 1 mm
de grafite possui cerca de 3 milhoes de camadas individuais separadas umas das outras
por uma distancia de 3,4 A, aproximadamente. Ao se extrair apenas uma camada deste

tem-se o grafeno.

Do ponto de vista quimico, o grafeno é formado a partir de uma hibridizacao sp?,
com atomos arranjados em uma rede hexagonal bidimensional, gerando uma estrutura
que lembra um favo de mel. Dentre as caracteristicas que esta estrutura possui destaca-se
que o grafeno é excelente condutor elétrico e transparente [30] ou, em certas condigoes,
um semicondutor com caracteristicas melhores que o préprio silicio [32], além de possuir
propriedades mecanicas superiores das ligas de ago encontradas atualmente. Detalhes como
as propriedades geométricas, eletronicas, transporte e obtencao podem ser encontradas em
(33, 34, 35].

Modelagem numérica do grafeno

Este trabalho analisa as propriedades de interacao do grafeno com a radiacgao eletro-
magnética incidente para, entao, propor aplicagoes em formas de dispositivos que possam
ser realizados experimentalmente e replicados em escala industrial. Logo este trabalho
limitar-se-a, entdo, a aplicacdo de modelos ja testados para a faixa de frequéncias escolhida.
Nesta secao sera apresentado a aproximacao utilizada atualmente para modelagem do

grafeno em problemas de engenharia e fisica aplicada.

Um dos modelos amplamente usados para a modelagem numérica deste parametro
foi baseada em uma aproximagao semicldssica para os nanotubos de carbono [36], posteri-
ormente adaptada ao caso do grafeno [37]. Na presencga de campos elétricos e magnéticos
externos, a condutividade superficial do grafeno assume um carater anisotropico cuja

dependéncia seria do tipo

Os = Ogall + Ogyl] + OyzJl + OyylJ.
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Na auséncia de campo magnético externo, temos que 0,y = 0y, = 0 € que 0, = 0y,

recaindo, assim, em um caso isotrépico cuja condutividade superficial assume a forma [38]

e*kgT fe —ie/kp
7 = =) Lt P2 TH)}
B E(w—jT) T fale) = fa(—e)
T /(w—jr)2—4(e/h)2de’ .

0

que € a equacao que modela a condutividade de uma camada de grafeno sob incidéncia de
uma onda eletromagnética de frequéncia angular w e mantida a uma temperatura T. Nela
e é a carga do elétron, h ¢é a constante de Planck reduzida, kg é a constante de Boltzmann,
f4 é a distribuicdo de Femi-Dirac, j = v/—1 e se esta considerando uma variacio temporal
na forma e 7' 1. Para w = 6.28 rad/s (1 THz), iw &~ 4 meV. A taxa de espalhamento T e o
potencial quimico p. serao explanados posteriormente no texto. Nesta equagdo, a primeira
parcela representa as contribui¢oes de intra—banda e a segunda parcela, as contribuigoes
de transigoes de inter-banda. Para casos em que hw (|u.|) > kpT, esta equagdo pode ser

escrita como [39]

o — _j e2|lu‘C| _] 62 ln 2|IU‘C’ B ((.U _jF> h (1 2)
° wh? (w—jT)  “drh | 2|pe + (w—jT) | '

No estagio atual do projetos de dispositivos fotonicos e plasmonicos baseados
em grafeno um fator complicador é ajustar os resultados dos modelos tedricos para a
condutividade com as medigoes experimentais. E, para tanto, um parametro presente na
equagao deve receber especial atencao: a taxa de espalhamento I' = 1/7, sendo 7, o
tempo de espalhamento dos elétrons na estrutura. Este é um parametro semi—empirico
obtido a partir das medias experimentais.Os valores deste pardmetro variam de dezenas a
milhares de fento segundos e dependem fortemente do método de obtencao do grafeno,
da temperatura (que aumenta a taxa de espalhamento elétron-féonon), da presenca de
impuridade e da presenca e tipo de substrato. As medidas mostram que valores mais curtos
de 7 estao associados a defeitos, o que de fato ocorre para temperaturas ambiente, levando
aum 7 ~ 0,5 ps. J& para baixas temperaturas, este parametros pode assumir valores
proximos de 7 &~ 5ps [40, 41, 42, 43]. O tempo de espalhamento estd intimamente ligado
com a mobilidade eletronica, pu, obtida diretamente pelas medidas experimentais. E nela
que estao inseridas as propriedades de mobilidade dos portadores de carga no material.
Tipicamente, seus valores variam de 10.000 cm?/Vs a 60.000 cm?/Vs, sendo que para o

grafeno suspenso no ar e a temperatura ambiente, tém-se este valor da ordem de 15.000
cm?/Vs [30].

O potencial quimico do grafeno é o parametro que expressa a dependéncia da sua

condutividade sob a influéncia de fatores externos, por aplicagdo de campos eletrostaticos

L Aqui se estd usando a convencdo ¢ = —j. Tanto i quanto j representam a unidade imaginéria.
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[44, 45, 46] ou por dopagens quimicas na estrutura [47, 48]. A varia¢do deste pardmetro é
especialmente 1til no projeto de dispositivos uma vez que as variagoes dinamicas desta
grandeza proporcionam mudancas na condutividade, as quais levam ao ajuste dinamico das
caracteristicas do equipamento sem a necessidade de desligar ou substituir o componente.
Um potencial eletrostatico externo varia a densidade de portadores de carga (n,) na folha
de grafeno, o que acarreta em uma varia¢ao no potencial quimico p.. A referéncia [37]
apresenta uma relacao entre a densidade de portadores, o potencial quimico do grafeno e
o potencial elétrico externo V, na forma,

[e.o]

2

2,2
ﬂhvf

_ Vi€oer

[ e Uale) = fale + 2p0)) de = my = 225 (1.3)

na qual ¢y e g, é a permissividade do vacuo e a permissividade relativa do dielétrico sob a

camada de grafeno e d é a espessura do dielétrico.

Os métodos computacionais presentes na literatura até o momento nao preveem a
inclusao de materiais bidimensionais em suas bibliotecas. Dessa forma nas aproximagcoes
computacionais, o grafeno pode ser modelado de duas maneiras: escolhendo apropriadas
condig¢oes de contorno ou ajustando a dimensao da condutividade superficial para “sie-
mens/metro” (S/m), encontrando, assim, uma condutividade volumétrica o, = %, sendo
A uma espessura artificial equivalente para uma folha de grafeno. De posse desta condu-
tividade, pode-se definir uma permissividade equivalente para uma camada de grafeno,

definida por

Oy -1 .OvTo

€W k’o ’

el=1—j (1.4)

onde €5 ¢ uma permissividade equivalente para uma folha de grafeno. Nesta equagao,

N = ,/5—3 é a impedancia intrinseca do espaco livre e ky = ?\—g ¢ o numero de onda, sendo

Ao 0 comprimento de onda da onda incidente.

No estagio atual da modelagem de dispositivos baseados em grafeno a precisdo dos
resultados, em comparacao com os resultados experimentais, é definida pela quantidade de
informacoes contidas na aproximacao da condutividade na faixa de frequéncias, dimensoes
fisicas e de temperatura em que se estd trabalhando; e pela espessura artificial definida no
modelo numérico para a solucao da equagao da onda. A literatura apresenta que o valor
tipico de espessura é da ordem de 0,035 nm [49], contudo para fins de cdlculos numéricos
pode-se usar valores entre 0,5 nm a 1nm, os quais levam a boas aproximacoes desde que

se faga um estudo da convergéncia dos resultados com respeito a esse parametro [39].

1.2 Ondas plasménicas

Um dos modelos utilizado atualmente em fisica da matéria condensada para estudar

as propriedades de interagao eletromagnética dos metais é o modelo de plasma. Neste
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modelo, usa-se a aproximacao de manter as cargas positivas no material fixas, sendo o gas
(classico) de elétrons livres se move em relagao as elas. A faixa de frequéncias em que este
modelo ¢é aplicavel depende do material. Para metais alcalinos, por exemplo, o intervalo
de frequéncias se estende até o ultravioleta enquanto que, para os metais nobres o regime

de validade é mais reduzido.

Os elétrons possuem uma massa 6ptica efetiva m e podem ser modelados como
osciladores harmonicos classicos for¢ados pela interagao harmonica do campo eletromagné-
tico incidente e amortecido por colisoes que ocorrem com uma frequéncia caracteristica
v = 1/7,, sendo 7, o tempo de relaxagao para o gas de elétrons. A temperatura ambiente
e para o gas classico 7 ~ 107 s, que corresponde a v = 100 THz. O deslocamento
desses osciladores contribui para uma polarizagao macroscopica no metal que, associado
as equacoes bem conhecidas do eletromagnetismo classico leva a uma expressao para a

permissividade relativa do material
(1.5)

que explica o comportamento dos metais nas diversas faixas de frequéncia, como é explicado
em [50, 51]. Para frequéncias muito baixas se fazem necessarias, ainda, algumas considera-
¢oes complementares baseadas no transporte de Boltzmann [52, 53]. Limitaremos nesta
secao ao estudo das propriedades de propagacao plasmoénicas em interfaces metal—dielétrico

em faixas de THz.

David Pines em 1956 [54] denomina plasmons a quantizagdo coletiva das oscilagoes
do plasma eletronico submetido a radiagao eletromagnética incidente, sendo termo polariton
por Fano para descrever a oscilagdo acoplada entre os plasmons e a onda eletromagnética.
Utilizando um aparato proposto por Stern e Ferrel [55], Ritchie experimentalmente de-
monstrou em 1968 a existéncia desses plasmons polaritons que se propagam ao longo da
superficie, que receberam o nome de plasmon polariton de superficie (Surface Plasmon
Polariton- SPP). Dessa forma, quando a frequéncia da luz incidente se aproxima da

frequéncia de ressonancia dos plasmons, temos o efeito da “ressonancia plasmoénica”.

Os resultados experimentais demonstraram que a ressonancia dos SPP possui a
caracteristica de ser altamente confinada na superficie de propagacao. Como consequéncia
gera campos elétricos e magnéticos altamente confinados ao plano, tendo seu caimento

com perfil exponencial na direcdo perpendicular a propagacao da onda guiada.

A descricdo matematica para a existéncia dos plasmons, é feita utilizando o con-
ceitos de ondas guiadas em guias de ondas superficiais. Partindo da equacao da onda
eletromagnética, assumindo, por simplicidade, um problema unidimensional, convenci-

onando que a onda se propaga apenas na direcao x do plano cartesiano e nao mostra
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variagdo espacial com y, pode-se chegar a equagao de Helmholtz na forma [50]

OE .
a;;) + (k2 — BAE =0, (1.6)

que ¢é o ponto de partida para o estudo dos modos eletromagnéticos guiados em guias de

onda planares. Equacao semelhante pode ser encontrada para o campo H.

Neste ponto deseja-se encontrar o perfil da dependéncia espacial do campo e a
dispersao das ondas. Para tanto, deve-se encontrar as expressoes para as componentes
dos campo E e H, utilizando relacoes rotacionais das equacoes de Maxwell, chega-se ao

seguinte sistemas de equacgoes acopladas

OF
a—zy = wpoH,, (1.7)
oE, . .
% —ifE, = iwuoH,, (1.8)
ibE, = iwpuH,, (1.9)
O0H,
78;/ = —z'wsoEx, (11())
OH, . .
o —ifH, = —iweoEy, (1.11)
ibH, = —iweyk,. (1.12)

Pode-se notar que este sistema de equagoes permite uma solucao auto-consistente

para dois casos distintos com respeito a polarizacdo da onda que se propaga na interface.

Caso 1: Modo TE

Este caso considera que as componentes nao-nulas dos campos sao H,, H, e F,
logo H, = E, = E, = 0. Este modo é chamado de modo TE (ou polarizacao s) pois o

campo elétrico esta perpendicular ao plano de incidéncia xz. Entao as componente ficam

1 dE
H, = —i——2, 1.13
Zw,uo dz ( )
H, = —ﬁEy, (1.14)
Who

sendo a equacgao da onda para esse modo dada por

0*E,
022

+ (kje — B*)E, = 0. (1.15)

Para a solugao deste modo tomaremos apenas o caso mais simples, representado
esquematicamente na Fig. 2a, em que tém-se ondas propagando apenas na interface entre

o metal e o dielétrico. Este caso admite duas solugoes.
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Para z > 0, temos

Ey(z2) = ApePre = (1.16)
1 .
Hy(z) = —iAy——kyeP"e™2% (1.17)
WHo
H.(z) = A2£eiﬁxe—k‘22. (1.18)
WHo

Ey(2) = ApePremz (1.19)
1 .
H,(2) = iA—kiePre 7 (1.20)
WHo
H.,(z) = Alﬁew’”e_klz. (1.21)
Who

A continuidade de E, e H, na interface leva a seguinte condigao
Ay (k1 + ko) =0, (1.22)

que so ¢ satisfeita se A; = 0, uma vez que a condicao para que a onda seja confinada na
interface requer que Re[k1]> 0 e Re[ka]> 0. Logo, pode-se inferir que para o modo TE nao

ha a propagagao dos SPP.

Caso 2: Modo TM

O segundo caso considera que as componentes nao-nulas dos campos sao F,, E, e
H,, logo E, = H, = H, = 0. Este modo é chamado de modo TM (ou polarizagio p) pois

o campo magnético estd perpendicular ao plano de incidéncia xz. Entao

1 dH

E, = —i — 1.23
Zwsoe dz ( )
E, = — g H,, (1.24)

wepe Y

sendo a equacao da onda para esse modo dada por

0*H,

azzy + (k2e — p¥)H, = 0, (1.25)

onde [ é a constante de propagacao para os modos plasmonicos, kg o vetor de onda
no espaco livre. Fazendo a mesma analise que feito na se¢do anterior para o modo TE,
chega-se a conclusao de que o modo TM ¢é o tnico suportado para a propagacao dos SPP,
uma vez que as constantes da solugdo da equagao 1.25 sdo nao-nulas. O desenvolvimento

matematico em detalhes podem ser encontrados no capitulo 2 de [50].

No caso de uma fina camada metalica na interface entre dois dielétricos, a diferenca

nas permissividades relativas dos meios leva a diferentes perfis de decaimento do campo
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z Dielétrico z§ Dielétrico 1
|E |E|
a

Dielétrico 2

|EK Dielétrico 1

(b)

(a) z

Grafeno

(c)

Figura 2 — Representagdo esquematica do a) Médulo do campo elétrico na interface
dielétrico-metal e b) de duas camadas metdlicas posicionados nas interfaces
entre dielétricos. ¢) Grafeno em sobre um substrato terminado em um perfeito
condutor elétrico (PEC).

elétrico das ondas, que depende do modo plasmoénico excitado. Este comportamento é

esquematicamente representado pelas interfaces posicionados em a (—a) da Fig. 2b.

No caso de haver uma estrutura composta por mais de uma camada metalica
(posicionadas em a e —a na Fig. 2b, pode haver ou nao o acoplamento plasménico devido
a superposicao das ressonancias das camadas superior e inferior. Isto dependendo da
distancia relativa entre elas e da frequéncia em que se esté trabalhando. Se, por exemplo, a
separacao entre as camadas for relativamente pequena, nao ha esse acoplamento a estrutura
de multi-camadas, entdo, se comporta somente como uma de camada simples. Os artigos

apresentados nos artigos 2 e 3 se baseiam nestes principio.

Utilizando a equagao (1.25) e considerando o caso para uma folha de grafeno no
espago livre, tém-se seguinte expressao para a constante de propagacao paras as ondas

plasménicas suportadas pela camada de grafeno [56]:

f 4

O artigo 4 apresentara uma estrutura que apresenta uma camada de grafeno sobre

um substrato posicionado sobre um perfeito condutor elétrico (plano de terra). Nessas
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Figura 3 — Partes (a) real e (b) imaginaria da constante de propagagao em fungao da
frequéncia. A linha tracejada é para o caso do grafeno no espaco livre enquanto
que a linha solida é para o caso mostrado na Fig. 3c. Neste grafico, h = 15 pm,
o dielétrico tem permissividade relativa igual a 3.5

condigoes, assumindo que a folha de grafeno esta no plano z = 0 e 0 PEC esta em z = —h

(ver Fig. 2¢), a equagao (1.25) nos fornece

HI = Ae~ifa=ims, 2> 0
H} = e7P*[Be* + Cem™ ] —h < 2 <0,

onde v, = \/k3 — %2 e o = y/kEe — 32 enquanto que Imy; < 0 e Im7y, < 0. Usando o

fato de que a componente do campo elétrico perpendicular ao eixo z é nula em z = —h

(1.27)

e continua em z = 0, enquanto que a componente perpendicular do campo magnético
apresenta uma descontinuidade (que é igual a densidade de corrente na folha de grafeno)

nesse mesmo plano, temos

Hy—H}=—-0,E, z=0. (1.28)

Logo, a dispersao plasmonica para os modos nessa estrutura é dada por:

e(l 4 e 2Ry 4 ay(1 + asno%)(l — e 2k — g, (1.29)

A Fig. 3 apresenta um grafico para os valores numérico para a constante de

propagacao do grafeno no espago livre e para a estrutura sobre um perfeito condutor
elétrico (PEC — Perfect FElectric Conductor).
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1.3 Metodologia geral

Os artigos de aplicacao do grafeno compilados nesta tese utilizam FSS baseadas
elementos de grafeno com uma configuragao geométrica bem especifica. Nesta secao serd
apresentada alguns detalhes sobre a metodologia geral para a obtencao dos resultados dos

quatro artigos como um todo.

Andlise da matriz de espalhamento

Os arranjos espalham uma onda linearmente polarizada cuja dire¢do de polarizagao
¢é arbitraria. A radiacao incidente pode ser decomposta em duas ondas com polarizagoes
TE (ou polarizacao s) e TM (ou polarizacao p) que sdo polarizagoes perpendicular e
paralela ao plano de incidéncia, respectivamente. O vetor de onda é orientado na direcao
negativa do eixo z (E = —k‘ol%), cuja inclinacao forma um angulo # com a normal. A
projecao perpendicular k1 do vetor de onda no plano dos anéis (z0y) forma o plano de
incidéncia, cuja orientacao ¢ dada pelo angulo ¢, tomado com relagao ao eixo z. Esta onda

incidente produz duas outras ondas que sao a refletida e a espalhada.

A onda incidente possui componentes com polarizagio TE (Ei e Ei) e TM (ES e EY)
concomitantemente, enquanto que as duas componentes TE e as duas componentes TM da
onda espalhada sao denotadas por (EY, EY) e (EY, EY), respectivamente. Essas ondas podem
ser representadas pelos vetores colunas £ = (Ei, Ei, Ei, Ei) e E0 = (E?, E9, E9, E9), que

sao relacionados pela matriz de transmissao [T'] de acordo com a relagao

EY Ty T Tz Tu) | E
Ey | T T2 1o T Ej . (1.30)
EY Tsy Tsp Tz Toa || B
E} Ty Ty T Tu) | E;

Embora a simetria dos anéis de grafeno pertenca ao grupo C. z, a simetria da

matriz é definida pela geometria da célula unitdria, como afirma o teorema de Curie [57].2.

A partir da Fig. 4, podemos definir seus elementos de simetria que sdo rotagoes de
quatro partes 4, e duas partes C4, em torno do eixo z, reflexoes o, e o, definidas pelos
planos verticais dos eixos x0 e y0, respectivamente, e duas reflexdes o4, e 042, formadas

pelos planos que passam pelas diagonais do quadrado.

Para uma orientagao arbitraria do vetor de onda k, a matriz de transferéncia

de T' tem uma forma geral, com 16 elementos (4 x 4) complexos T;;, que nao pode ser

2 Este teorema afirma que a simetria do sistema completo é definida pelo maior subgrupo comum dos

grupos que descrevem os elementos constituintes.
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Figura 4 — Elementos de simetria da célula unitaria.

simplificado por argumentos de simetria. No entanto, se forem definidas quatro orientagoes
do plano de incidéncia, esta pode ser simplificada, ou seja, os planos © = 0 (¢ = 7/2),
y = 0 (¢ = 0), e dois planos que passam através das diagonais da célula unitaria que
sao os planos t =0 (p =7/4) e x =0 (¢ = —7/4), ver Fig. 4. Nestes casos a matriz de

transferéncia adquire a estrutura com 8 elementos apenas:

T, 0 T3 O

0 T 0o T T T
[T] _ 22 24 | _ [ ]11 [ ]12 7 (1'31>
T3 0 T33 0 Ty, [Tz
em que
T 0 T 0
=] AP ,
0 T22 0 T24
T31 0 T33 0
[T]m = [T] 22 = )
O T42 O T44

as quais conectam E' e E° de tal forma que [T];; descreve a reflexao das ondas no semieixo
superior do plano z0y enquanto que [Ty faz essa descri¢ao para o semieixo inferior do
plano; [T]a; caracteriza a transmissdo da onda incidente do semieixo superior para o

inferior e [T]12 o faz no sentido inverso [58].

Outra descricao do processo eletromagnético pode ser feita em termos da matriz de
espalhamento. Para o caso em que 6 = 0, a matriz de transferéncia [T](4x4) é transformada
na matriz de espalhamento [S](xa), cuja estrutura pode ser calculada usando métodos de

teoria de grupos, com a inclusdo da simetria de inversao temporal [58] e é dada por

Su 0 Sz 0
1

I R (1.32)
Siz 0 Sz 0

0 Siz 0 Ss3
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A comparacao de (1.31) com (1.32) nos mostra que a reflexao e transmissao para
incidéncia normal sdo independentes de polarizacao, para mostrar esse fato consideremos
apenas uma onda incidindo a partir do plano superior, a fim de diminuir a ordem da

matriz [S] de 4 x 4 para 2 x 2. Dessa forma temos os campos E° ¢ E' relacionados por

E0 = [S]EY,
E? _ Sll 512 Ei (1 33)
Eg 521 522 Eé

A matriz que representa a rotacdo por um angulo ¢ em torno de um eixo (z, nesse

caso) ¢é dada por

(1.34)

(Rl,. = [ cos(¢)  sen(¢) ] .

—sen (¢) cos(¢)

A célula unitaria em questao possui simetria de rotagao C,,, com m = 2e4, que é
invariante sob rotagdes por um angulo ¢ = %. Ao aplicar a relacao de comutagao [58]

[Rl:[S] = [S][R]gz, temos

S Sie cos(¢) sen (¢) _ cos(¢) sen (¢) S Sie
So1 Sao —sen (¢) cos(p) —sen (¢) cos(¢p) So1 Say |
a partir dessa equacgao matricial podemos concluir que Si; = Sas € So1 = —Sa9, provando,

assim, que o arranjo ¢ independente de polarizacao para incidéncia normal. Este resultado

é valido para casos de estruturas reciprocas (S13 = So1) € nao reciprocas (Sia 7# So1)-

Softwares e métodos numéricos empregados

Como as propriedades fisicas do grafeno estao descritas no modelo de condutividade
escolhido, o projeto do dispositivo e a analise da fisica envolvida no seu comportamento
se resume a solucao da equacao da onda eletromagnética obtida a partir as equacgoes de
Maxwell da eletrodinamica classica. O desenvolvimento de cddigos computacionais para
solugdo dessas equagoes e que prevejam problemas com as complexidades necessarias (3D,
multicamadas de materiais diferentes) demanda um tempo excessivo para ser implementado.
Optou-se, entdo, por utilizar pacotes comerciais para a solucao dos problemas. Os programas
utilizados foram Comsol Multiphysics [59], HFSS [60], baseados no método dos elementos

finitos e o software CST [61], baseado no método de integracao finita.

Como em todos os problemas envolvendo modelagem numérica, o algoritmo empre-

gado para as simulagoes dos artigos foi o seguinte:

1. Modelagem da geometria;
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2. Modelagem dos materiais;

3. Configuracao da fisica do problema, definindo as condi¢des de contorno mais apro-

priadas para cada simulacao;

4. Configuragdo da malha. O tamanho e a geometria dos elementos de malha ¢ definida

pelo método numérico empregado;

5. Pos-processamento. Obtencao dos resultados a partir dos campos calculados na

simulagao.

A modelagem geométrica foi feita com os recursos dos préprios softwares. Em
problemas de eletromagnetismo, os materiais sao modelados a partir de sua permissividade

relativa e,, permeabilidade relativa u, e por sua condutividade elétrica o.

Nos problemas de espalhamento presentes no artigo 2 foram utilizadas condigoes
de contorno absorvedoras. Nos artigos que apresentam arranjos peridodicos de materiais,
foram construidas células unitarias, aplicadas condi¢oes de contorno periddicas em suas

laterais e espalhadoras nos planos superior e inferior.

O grafeno foi modelado a partir da condi¢cdo de contorno de corrente superficial,
onde o material modelado a partir de uma superficie cuja impedancia superficial é dada

por

sendo o4 a condutividade do grafeno.

Para a regiao do espectro escolhida, optamos por trabalhar com uma simplificacao
da equacao (1.1), que leva em conta ondas incidentes no inicio da banda de THz e apenas

as transi¢oes de intrabanda dada por [37]

€2kBT e
I (w — 2jT) [&ksT

o5 = — + 21In(e #e/FsT 4 1) (1.35)

Por fim, para a andlise foram calculados os coeficientes de reflexao R = 20log(|E,|/| E:|)
e transmissao T' = 201og(| E:|/|Ei|). |Eil, |Er| e |E¢| sao os médulos dos campos elétricos
incidentes, refletidos e transmitidos para diferentes configuragdes geométricas e diferentes
esquemas de excitacao, a fim de identificar qual a configuracao que apresentava os melhores

resultados.

Para a andlise do artigo 5 foram empregados métodos de teoria de grupo.
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2 ARTIGO 1: Theoretical analysis of
graphene nanoantennas with different

shapes

Abstract

In this article, we present a numerical analysis of gra- phene nanoantennas with rect-
angular, elliptical, triangular, and circular geometries in terahertz band. We model the
electromagnetic scattering of these planar structures by the method of moments with the
surface impedance of graphene. We analyze the absorbing cross section and the resonances
of nanoantennas for different, sizes, chemical potential, temperature, and incident angle.
The obtained results can be useful to design efficient nanoantennas for terahertz wireless

communications.

Key-words: graphene nanoantennas; terahertz scattering analysis; equivalent surface

conductivity; method of moments.

Referéncia bibliografica:

e DA COSTA, Karlo Q. ; DMITRIEV, Victor; NASCIMENTO, Clerisson M. ; SIL-
VIANO, Gustavo L. . Theoretical analysis of graphene nanoantennas with different
shapes. Microwave and Optical Technology Letters (Print), v. 56, p. 1019-1024, 2014.
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3 ARTIGO 2: Planar THz electromagnetic
graphene pass-band filter with low polari-

zation and angle of incidence dependencies

Abstract

We suggest and analyze a graphene electromagnetic filter for terahertz region. The filter
represents a planar square array of graphene elements. A unit cell of the array is formed
by two coaxial graphene rings placed on the opposite sides of a thin dielectric substrate.
The two electromagnetically coupled rings resonate with dipole plasmonic modes. The
rings have slightly different dimensions and consequently, different but close individual
resonant frequencies. At a frequency lying between these two resonances, the currents in
the two interacting rings have the opposite directions. This leads to a suppression of the
reflected from the array waves and consequently to a high transmission through the array.
For the chemical potential of the graphene u. = 0.6 €V, the calculated quality factor of this
resonant mode is () = 5 at the frequency f = 0.8 THz. At this frequency, the reflection
coefficient of the array equals to —36 dB and the transmission peak which is defined by
the graphene losses is —1.8 dB. We show that the frequency position of the transmission

peak can be varied in a wide range by the graphene chemical potential.
Key-words: Filters; Propagation; Plasmonics; Surface plasmons; Metamaterials.
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5 ARTIGO 4: Extended Group-Theoretical

Approach to Metamaterials With Applica-
tion to THz Graphene Fish-Scale Array

Abstract

We develop a group-theoretical method for analysis of metamaterials which includes
both longitudinal and transversal components of currents in different parts of moleculas.
In comparison with the existing approach which takes into account only longitudinal
components, our method allows one to obtain more information about the properties
of metamaterials. As an example of the method application, we suggest and analyze an
electromagnetic graphene array for terahertz region. Depending on the parameters of the
stucture, different types of the absorption resonances can exist in the structure which are

discussed from the point of view of symmetry.
Key-words: Metamaterials, group theory, fish scale array, graphene.
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4 ARTIGO 3: Planar graphene multifunctio-

nal component

Abstract

We suggest and investigate theoretically a new graphene electromagnetic tunable mul-
tifunctional component for THz region. The structure represents a planar square array
of graphene elements placed on both sides of a thin dielectric substrate. By changing
electrostatically the graphene chemical potential, the frequency characteristics of the pass-
band and stop-band filter can be displaced providing a dynamic control of the filter. This
property and combination of a high peak and a deep valley in the transmission response
allow one to use the component also as a switch in two different frequency controllable

bands.
Key-words: Switching, Surface plasmons, Filters, Metamaterials.
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Consideracoes finais

Neste trabalho foram analisadas as propriedades de interacao do grafeno com a
radiacao eletromagnética e, como consequéncia, propostos novos dispositivos aplicados a

comunicag¢ao via ondas eletromagnéticas.

As propriedades de espalhamento de ondas eletromagnéticas em superficies de
grafeno foram estudadas no primeiro artigo. Os resultados mostram que para elementos
de grafeno na ordem de micrometros, tém-se ressonancias plasmonicas em intervalos de
frequéncias menores que 10 THz. As frequéncias de ressonancias podem ser ajustadas a
partir da variacao geométrica e de potencial quimico no material. Os resultados mostra-
ram que estas estruturas sao promissoras para a construcao de possiveis antenas para

comunicagao wireless.

Nos artigos 2 e 3 foram propostos e analisados dispositivos projetados com base
em superficies seletiva de frequéncia que operam em THz baseadas no efeito de Fano
ressonancia e construidas estruturas de grafeno sem a insercao de elementos metalicos

adicionais.

O artigo 2 propoe um novo tipo de filtro eletromagnético que possui uma janela
passa-faixa e que, devido a simetria em sua estrutura geométrica, possui pouca dependéncia
com angulo de incidéncia, angulo de polarizacao. O dispositivo opera em uma frequéncia
central de 0,8 THz com um nivel de transmissao de -1.8 dB e isolamento de -39 dB. Esta
janela de transparéncia pode ser deslocada variando o potencial quimico do grafeno ou a

geometria no processo de fabricacao.

O artigo 3 propoe a proposta de um dispositivo multifuncional que pode operar
tanto como um filtro passa-faixa, filtro rejeita-faixa ou uma chave eletromagnética que
pode trabalhar em duas frequéncias diferentes. Os filtros operam em frequéncias distintas
no intervalo de 0 a 3 THz com niveos melhores que -0,91 dB. A janela de transparéncia do

filtro e os regimes de operacao da chave sao ajustados pelo potencial quimico.

O dultimo artigo apresenta desenvolvimento de métodos de analise das estruturas
eletromagnéticas baseada em teoria de grupos, apresentando um novo método de analise que

utiliza as componentes transversais e longitudinais da corrente induzida no metamaterial.

Trabalhos atuais e propostas futuras

Atualmente estamos trabalhando em utilizar as propriedades de propagacao de
ondas na superficie do grafeno quando este estd submetido a campos magnéticos DC, com

o objetivo de projetar novos dispositivos plasmonicos. Em termos de aplicagao estamos



Conclusdo 33

trabalhando em circuladores, chaves eletromagnéticas e isoladores de sinal, baseados em

fitas de grafeno utilizando efeitos nao reciprocos.

Em etapas futuras planeja-se estudar a possibilidade de construir dispositivos que
associem efeitos nao lineares de dielétricos com os do grafeno e estudar a possibilidade de
controle das caracteristicas do dispositivo com a utilizacao de substratos magneto-6pticos

juntamente com o grafeno.
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pesquisas que originaram os quatro artigos apresentados nesta tese.
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2015;
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