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RESUMO

Este trabalho apresenta uma analise comparativa das propriedades ressonantes de
nanoparticulas e de nanoantenas bowtie de ouro com novas geometrias triangulares. As
geometrias propostas sdo as seguintes: geometrias triangulares com lados encurvados e
geometrias triangulares com um dos seus vértices formado por trés pontas. As
propriedades investigadas sdo as respostas ressonantes, as distribuicdes espaciais do
campo elétrico proximo e os comprimentos de onda ressonantes. A densidade de
corrente dentro das nanoestruturas também € analisada para melhor entendimento do
realce do campo elétrico proximo. Para 0 caso das nanoantenas bowtie, a pesquisa
tambem é focada no estudo da influéncia de um substrato de dioxido de silicio nas suas
propriedades ressonantes e no estudo das suas caracteristicas na regido de campo
distante (secéo reta de espalhamento e diagrama de radiacéo).

Os resultados numéricos sdo obtidos nas regides do visivel e do infravermelho
préximo do espectro eletromagnético, simulados pela técnica de integracéo finita. Para
as nanoparticulas isoladas, esses resultados mostram que as geometrias sugeridas
possuem intensidade de campo elétrico préximo em torno de 160% mais alta e
comprimento de onda ressonante 15% deslocado para o vermelho, comparadas com a
geometria triangular equilateral. J& no caso das nanoantenas bowtie, as novas
geometrias possuem intensidade de campo elétrico proximo em torno de 90% mais alta
e comprimento de onda ressonante 15% deslocado para o azul, comparadas com a
nanoantena bowtie triangular equilateral.

Os resultados deste trabalho podem servir para modelagem, fabricacdo e projeto
de nanoparticulas e de nanoantenas bowtie de ouro para diferentes aplicacdes, tais como

microscopia e sensores de fibra Optica.

Palavras-chave: Nanoplasmonica, nanoparticulas de ouro, nanoantenas bowtie
de ouro, campo elétrico proximo, comprimento de onda ressonante, diagramas de

campo distante.
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ABSTRACT

This work presents a comparative analysis of the resonant properties of gold
nanoparticles and gold bowtie nanoantennas with new triangular geometries. The
proposed geometries are as follows: the curved side triangular ones and the triangular
geometries with one corner formed by three tips. The investigated properties are the
resonant responses, the spatial distributions of the electric near-field and the resonant
wavelengths. The current density inside the nanostructures is also analysed for better
understanding of the electric near-field enhancement. For the case of bowtie
nanoantennas, the research is also focused on the study of the influence of a silicon
dioxide substrate on their resonant properties and on the study of their characteristics in
the far-field region (scattering cross section and radiation pattern).

The numerical results are obtained in the visible and near infrared regions of the
electromagnetic spectrum, simulated by the finite integration technique. For isolated
nanoparticles, these results show that the suggested geometries have electric near-field
intensity around 160% higher and resonant wavelength redshifted by 15%, as compared
to the equilateral triangular geometry. In the case of bowtie nanoantennas, the new
geometries have electric near-field intensity 90% higher and resonant wavelength
blueshifted by 15%, as compared to the triangular equilateral bowtie nanoantenna.

The results of this work can serve for modeling, fabrication and designing of
gold nanoparticles and gold bowtie nanoantennas for different applications, for example,
microscopy and optical fibre sensors.

Keywords: Nanoplasmonics, gold nanoparticles, gold bowtie nanoantennas,
electric near-field, resonant wavelength, far-field diagrams.
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CAPITULO 1
INTRODUCAO

1.1 Conteudo do Capitulo

Este Capitulo tem como objetivo introduzir o tema nanoplasmonica, enfatizando sua
importancia e suas principais aplicagdes. Também visa apresentar os objetivos do
trabalho e como o mesmo foi organizado. Uma discussdo mais aprofundada da base

teorica e o estado da arte séo apresentados no Capitulo 2.

1.2 Introducéo Geral

O espalhamento de ondas eletromagnéticas em elementos metalicos nas frequéncias
Opticas produz oscilagcdes dos elétrons (plasmon-poléaritons) na superficie do metal
(ressonancias plasmonicas de superficie), as quais geram campo proximo fortemente
realcado. Estas oscilagdes possuem diferentes frequéncias ressonantes, as quais
dependem tanto das propriedades elétricas, dimensdes e geometria do metal, quanto do
angulo e polarizacdo da onda eletromagnética incidente [1]. A resposta éptica das
nanoestruturas metalicas é estudada por uma aérea cientifica conhecida como
nanoplasménica [2], que tem crescido rapidamente devido as suas possiveis aplicacdes,
tais como microscopios ultrassensiveis, chips de computador super-rapidos, dispositivos
a laser, espectroscopia, aplicagdes na medicina para tratamento de céncer [3] e
nanoantenas [4].

As nanoantenas, assim como nanoparticulas isoladas, sdo nanoestruturas
metalicas usadas para transmitir, receber, confinar e realcar campos eletromagnéticos
Opticos, portanto elas sdo Uteis em diversas aplicagdes, tais como a espectroscopia nao
linear, os dispositivos fotbnicos, a obtencdo de energia solar, 0s sensores bioldgicos e
quimicos, a manipulacdo de campo proximo e os sensores de fibra optica [5], [6]. O
avanco das tecnologias de fabricagdo em nanoescala, tais como a litografia por feixe de
elétrons [7], a estampagem eletroquimica no estado solido [8] e a evolugdo da
computacdo de alto desempenho tém permitido o desenvolvimento de diversos tipos de
nanoantenas, tais como as nanoantenas monopolo [9], dipolo [10] e bowtie [11], assim
como as nano-aberturas bowtie [12].

Para entender o comportamento eletromagnético das nanoparticulas e,
consequentemente, das nanoantenas, € importante investigar os efeitos de diferentes
geometrias na sua resposta Optica. Algumas geometrias ja tém sido analisadas, tais

como as nhanoparticulas esférica, circular e triangular equilateral [13], e uma



nanoparticula cénica com a ponta modificada [14].

Para avaliar o desempenho de nanoparticulas na faixa dptica, diversos metodos
numericos eletromagnéticos tém sido utilizados, tais como o método dos momentos
(MoM) [13], o método das diferencas finitas no dominio do tempo (FDTD) [15] e a
técnica de integracdo finita (FI) [16]. Neste trabalho foi utilizado o software CST
MWS® [17], baseado na técnica FI, para analisar as propriedades ressonantes de
nanoparticulas (NPOs) e de nanoantenas bowtie de ouro (NBOs) com novas geometrias
triangulares. A fim de descrever a permissividade complexa do ouro e=gper, 0 modelo de
Lorentz-Drude com um termo de interbanda foi aplicado para definir a permissividade

relativa & [2].

1.3 Objetivos do Trabalho
Considerando a relevancia do estudo da nanoplasménica no contexto apresentado na
Secdo 1.2, os objetivos deste trabalho séo:

e Analisar comparativamente as propriedades ressonantes de nanoparticulas e de
nanoantenas bowtie de ouro com novas geometrias triangulares, de acordo com a
variagdo dos seus parametros. Tais propriedades séo as respostas ressonantes, as
distribuicGes espaciais do campo elétrico proximo e os comprimentos de onda
ressonantes;

e Analisar a densidade de corrente dentro das nanoestruturas que apresentaram
campo elétrico proximo mais real¢ado;

e Analisar comparativamente a influéncia de um substrato de didxido de silicio
(SiOy) nas propriedades ressonantes das novas nanoantenas bowtie, assim como
também analisar suas caracteristicas na regido de campo distante (secdo reta de
espalhamento e diagrama de radiacéo);

e Comparar os resultados obtidos para as novas geometrias triangulares com 0s
resultados obtidos para a geometria triangular equilateral (convencional), a fim

de validar a relevancia do trabalho e propor atividades para trabalhos futuros.

1.4 Organizagdo do Trabalho

Este € o primeiro dos cinco capitulos deste trabalho, os quais estdo estruturados e
organizados da seguinte forma:
e O Capitulo 2 trata dos conceitos basicos da nanoplasmonica, apresenta uma

visdo geral das nanoestruturas metalicas (nanoparticulas de ouro e nanoantenas



bowtie), algumas de suas aplicacdes e os trabalhos relacionados com esta
pesquisa, encontrados na literatura (estado da arte);

e O Capitulo 3 apresenta as nanoparticulas de ouro modeladas com as novas
geometrias triangulares e os principais resultados numericos alcangados;

e O Capitulo 4 apresenta as nanoantenas bowtie de ouro modeladas com as novas
geometrias triangulares e os principais resultados numericos alcangados;

e O Capitulo 5 apresenta as consideracfes finais do trabalho, as atividades
propostas para trabalhos futuros e as publicacbes obtidas no decorrer desta

pesquisa.
1.5 Referéncias

[1] M. L. Brongersma and P. G. Kik, Surface Plasmon Nanophotonics.: Springer
Series in Optical Sciences, 2007.

[2] L. Novotny and B. Hecht, Principles of Nano-Optics.: Cambridge University Press,
2006.

[3]J. Xing et al., "Gold-Based Nanoparticles for Breast Cancer Diagnosis and
Treatment,” in IEEE International Symposium on Circuits and Systems, ISCAS,
New Orleans, LA, USA, 2007, pp. 2882-2885.

[4]S. A. Maier, "Plasmonic Nanoantennas: New design principles and new
applications,” in The 2nd International Conference on Frontiers of Plasmonics,
Chengdu, Sichuan, China, 2012, p. 36.

[5] E. Cubukcu et al., "Plasmonic Laser Antennas and Related Devices,” IEEE Journal
of Selected Topics in Quantum Electronics, vol. 14, no. 6, pp. 1448-1461,
Nov./Dec. 2008.

[6] D. W. Pohl, Optical Antennas.: Forthcoming Publications: Science, PRL.

[7] R. G. Hobbs et al., "Resist—substrate interface tailoring for generating high-density
arrays of Ge and Bi2Se3 nanowires by electron beam lithography,” Journal of
Vacuum Science & Technology B: Microelectronics and Nanometer Structures,
vol. 30, no. 4, pp. 041602 - 041602-7, Jul. 2012.

[8] K. Hsu, P. Schultz, P. Ferreira, and N. Fang, "Solid-state electrochemical stamping
of functional metallic nanostructures,” in 7th IEEE Conference on Nanotechnology,
IEEE-NANO, Hong Kong, China, 2007, pp. 162-165.

[9] T. H. Taminiau, R. J. Moerland, F. B. Segerink, L. Kuipers, and N. F. van Hulst,
"M4 Resonance of an Optical Monopole Antenna Probed by Single Molecule
Fluorescence,” Nano Letters, vol. 7, no. 1, pp. 28-33, Jan. 2007.

[10] B. Hecht et al., "Prospects of Resonant Optical Antennas for Nano-Analysis,"
CHIMIA International Journal for Chemistry, vol. 60, no. 11, pp. 765-769, 2006.

[11] R. D. Grober, R. J. Schoelkopf, and D. E. Prober, "Optical antenna: towards a unity



efficiency near-field optical probe,” Applied Physics Letters, vol. 70, no. 11, pp.
1354-1356, Mar. 1997.

[12] M. Mivelle et al., "Bowtie nano-aperture as interface between near-fields and a
single-mode fiber," Optics Express, vol. 18, no. 15, pp. 15964-15974, Jul. 2010.

[13] K. Q. da Costa and V. Dmitriev, "Comparative Analysis of Circular and Triangular
Gold Nanodisks for Field Enhancement Applications,” Journal of Microwave and
Optoelectronics Applications, vol. 9, no. 2, pp. 123-130, Dec. 2010.

[14] A. Garcia-Etxarri, M. Kéll, P. Apell, and J. Aizpurua, "Optical cascade effect for
huge tip field-enhanced through plasmonic intracoupling,” in 11th International
Conference on Near-Field Optics, Beijing, China, 2010, p. 80.

[15] J. T. Krug, E. J. S&nchez, and X. S. Xie, "Design of near-field optical probes with
optimal field enhancement by finite difference time domain electromagnetic
simulation,” Journal of Chemical Physics, vol. 116, no. 24, pp. 10895-10901, Jun.
2002.

[16] T. Weiland, "A discretization model for the solution of Maxwell's equations for
six-component fields,” Archiv fuer Elektronik und Uebertragungstechnik, vol. 31,
pp. 116-120, Mar. 1977.

[17] (2012) CST MWS®. [Online]. http://www.cst.com/



CAPITULO 2
NANOPLASMONICA E NANOESTRUTURAS METALICAS

2.1 Conteudo do Capitulo
Este Capitulo trata dos conceitos basicos da nanoplasmonica, apresenta uma visao geral
das nanoestruturas metélica, algumas de suas aplicacGes e os trabalhos relacionados

com esta pesquisa, encontrados na literatura (estado da arte).

2.2 Nanoparticulas Metalicas

Como foi mencionado no Capitulo 1, nanoplasmoénica é a area cientifica responsavel
pelo estudo da resposta Optica de nanoestruturas metalicas [1]. A composi¢do metélica
dessas nanoestruturas produz mudangas significativas nas suas propriedades Opticas,
tornando-as dependentes do seu tamanho e da sua geometria [1]. Alguns metais tém
sido utilizados na composicdo das nanoparticulas, como por exemplo, o cobre, a prata e
o0 ouro. Estudos sobre as propriedades Opticas desses metais j& foram realizados [2], [3].

As nanoparticulas de ouro sdo muito utilizadas como colorantes em vitrais, em
ceramica e esmalte de ceramica [4]. Durante muito tempo ndo se tinha conhecimento
dos mecanismos basicos que dao origem a grande variedade de cores das nanoparticulas
metalicas [4]. Muitos efeitos de espalhamento e mudancas de cores foram explicados
por Maxwell-Garnett, em 1904 e 1906 [5], [6]. Pouco tempo depois, em 1908, Mie
explicou guantitativamente as propriedades épticas de esferas metalicas [7], ou seja,
solucionou analiticamente as equacbes de Maxwell para a dispersdo de radiacdo
eletromagnética por particulas esféricas.

No inicio do século XX havia pouco interesse em entender como a geometria de
pequenas particulas poderia influenciar nas suas propriedades ressonantes, pelo fato de,
na época, ainda ndo existir métodos quimicos ou fisicos capazes de manipular tal
geometria. Depois de uma década, as nanoparticulas metélicas anisotropicas foram
descobertas e suas propriedades 6pticas foram interpretadas de acordo com a teoria de

Gans [8], que € uma extensdo da teoria de Mie para particulas esféricas achatadas.

2.2.1 Ressonancia Plasmonica de Superficie

Os metais sdo bons condutores, uma vez que os seus elétrons ndo estdo ligados a atomos
individuais. Em vez disso, eles formam uma “nuvem” em torno dos ntcleos atémicos.
Essa nuvem de elétrons movimenta-se, permitindo que o metal transporte cargas

(elétrons) com facilidade, como mostrado na Fig. 2.1 [9].
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Figura 2.1. Ressonancia plasmonica de superficie.
Quando um metal absorve luz em frequéncias Opticas, a nuvem de elétrons na superficie
do metal vibra e dissipa energia. Essa vibracdo é chamada de plasmon-polaritons de
superficie. Esse fendbmeno € conhecido como ressonancia plasmonica de superficie [9].
No caso do ouro, ele € um metal muito interessante devido as suas propriedades
Opticas e elétricas por diversas razdes [4], [9]. Primeiro, ele é quimicamente inerte e ndo
oxida. Segundo, ele apresenta ressonancia plasmoénica na regido visivel do espectro
eletromagnético, enquanto que na maioria dos outros metais, essa ressonancia acontece
na regido ultravioleta. Portanto, as propriedades épticas das nanoparticulas de ouro
estdo nas regibes do visivel e do infravermelho préximo do espectro eletromagnético e
sdo regidas pela resposta coletiva dos elétrons de conducdo [4]. Existem certos
comprimentos de onda para metais onde os fotons ndo sao refletidos, em vez disso sdo

absorvidos e convertidos em ressonancia plasmoénica de superficie [9].

2.2.2 Propriedades dos Metais em Frequéncias Opticas

Como ja foi dito anteriormente, as propriedades Opticas das nanoparticulas de ouro
dependem do tamanho e da geometria das nanoparticulas, assim como do ambiente que
as circunda [1].

As nanoparticulas de ouro sdo fabricadas com geometrias que produzam campo
eletromagnético realgado proximo da superficie. O realce eletromagnético € derivado da
excitacdo plasmonica presente na nanoparticula [1]. Os plasmons produzem fortes
efeitos tanto na resposta de campo préximo, quanto na resposta de campo distante. As
propriedades de campo proximo afetam as regides vizinhas da nanoparticula em uma
distancia menor que ou da ordem do comprimento de onda da luz [4].

As soluces de eletromagnetismo classico fornecem uma excelente descrigdo das
propriedades 6pticas das nanoparticulas de ouro, com o ouro representado pela funcéo

dielétrica dependente da frequéncia (w) [4]. Essa constante dielétrica (permissividade



elétrica) é complexa em comprimentos de onda 6pticos, ou seja, &.(w) = ereq)(w) +
jelmag(w) [10].

2.2.3 O Modelo de Lorentz-Drude

Ja foi visto que a resposta Optica dos metais é regida pelo comportamento coletivo da
nuvem de elétrons livres. Os elétrons de conducdo do metal podem ser tratados como
uma nuvem ideal, movendo-se através dos ions positivos. Para descrever a
permissividade complexa do ouro e=gper, 0 modelo de Lorentz-Drude é aplicado com

um termo de interbanda para definir a permissividade relativa ; da seguinte forma:

2 2
w w
£ =6, —————+ "2 (1)

o' - To o -0+ jw

Para 0 ouro, 0s parametros desta equagao sao &, = 7, wp1=13,8x10"s™, I'=1,075x10"s ™,
wo=2mc/ho, €=299.79x10°m/s, h=450nm, wy,=45x10"s™ e y=9x10™s™ [1]. J4 que as
propriedades Opticas das nanoparticulas de ouro estdo nas regiGes do visivel e do
infravermelho préximo (400~1400 nm) do espectro eletromagnético, a analise dessas
nanoparticulas geralmente é feita nesta faixa de frequéncia. Ainda no caso do ouro,
como o < wp, a parte real de ¢ € negativa, o que quer dizer que os elétrons de
conducéo ndo oscilam em fase com o campo externo. Isto explica o brilho caracteristico
na superficie deste metal [11].

A Fig. 2.2 apresenta o grafico da parte imaginaria (Fig. 2.2a) e da parte real (Fig.
2.2b) da permissividade relativa ¢, calculada para o ouro pelo modelo de Lorentz-Drude
na faixa de comprimeto de onda entre 400 e 1400 nm [11], comparadas com o resultado

experimental apresentado em [2].

= ] orentz-Drude
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Figura 2.2. Parte imaginaria (a) e parte real (b) da permissividade relativa &, calculada para o ouro pelo

modelo de Lorentz-Drude nas regides do visivel e do infravermelho préximo do espectro

eletromagnético.




Vale lembrar que o termo de Lorentz é incluido porque, embora o termo de
Drude dé resultados bastante precisos para as propriedades Opticas do ouro no regime
infravermelho, ele precisa ser complementado na faixa visivel pela resposta dos elétrons
ligados. Para o ouro, em um comprimento de onda menor que 550 nm, a parte
imaginaria medida da funcdo dielétrica aumenta mais que o previsto pela teoria de
Drude [1]. O modelo de Drude ndo leva em conta a possibilidade de os fotons de alta
energia gerar transicOes de interbanda. Esses fotons podem promover elétrons das
bandas da camada de valéncia mais baixa para dentro da banda de conducéo de energia
mais alta. Assim, tais transicGes podem ser descritas excitando a oscila¢do dos elétrons
ligados. Essa liberdade adicional relacionada aos elétrons ligados pode ser descrita por
osciladores harménicos amortecidos com frequéncias ressonantes bem definidas wo,

gerando contribuicdes a resposta dielétrica do tipo Lorentz [11].

2.2.4 Aplicacdes de Nanoparticulas Metélicas: Estado da Arte
O avanco das pesquisas sobre nanoestruturas metalicas tem gerado grandes expectativas
a respeito de suas aplicacfes que vao desde estruturas plasmonicas até circuitos
fotbnicos e comunicacdes Opticas [4]. Para entender o comportamento eletromagnético
dessas nanoestruturas, é importante investigar os efeitos de diferentes geometrias na sua
resposta optica. Algumas geometrias ja tém sido analisadas, tais como nanoparticulas esférica
[12], circular [13], [14], [15] e triangular [14], [15], [16], [17].

Muitos trabalhos sobre nanoparticulas metélicas de diferentes geometrias podem

ser encontrados na literatura. Algumas dessas geometrias sdo apresentadas na Fig. 2.3.

@ J (d)
(b) (c) | '
@ )

(h)
(e) () (g)
Figura 2.3. Nanoparticulas metalicas de diferentes geometrias: (a) Nanodisco triangular [16], (b)

Nanodisco circular [13], (c) Nanoesfera [18], (d) Nanohaste [18], (e) Tetraedro modificado [19], (f)
Nanoburger [20], (g) Nanoestrela [21], Nanoparticula cénica com a ponta modificada [22].




Alguns desses trabalhos s@o descritos a seguir, separados por ano de publicacao.

Em 2003, Rechberger et al. estudaram a excitagdo plasménica de superficie de
pares idénticos de nanoparticulas de ouro circulares (Fig. 2.3b) atraves de
espectroscopia de transmissdo optica [13].

Em 2005, Germain, Brioude, Ingert e Pileni analisaram nanodiscos de prata em
formato de tetraedro modificado (Fig. 2.3e) com dois tamanhos diferentes [19].

Em 2007, Nelayah et al. apresentaram um novo método aplicado em
nanotriangulos de prata (Fig. 2.3a). Esse método se baseia na deteccdo de plasmons em
nanoparticulas de parametros geométricos bem-definidos [16]; Cho et al. analisaram o
espalhamento eletromagnético em nanoburgers (Fig. 2.3f) formados por duas camadas
metalicas e uma camada de didxido de silicio (SiOy) [20]; Winter relatou a utilizacdo de
nanoparticulas de ouro como biosensores [9].

Em 2008, El-Brolossy et al. relataram as propriedades de absorcdo Optica de
nanoparticulas de ouro de diferentes geometrias e tamanhos, medidas por método
fotoacustico [18]; Fischer e Martin investigaram as propriedades dpticas de nanoantenas
bowtie e de nanoantenas dipolo plasménico, aplicando a técnica tensorial de Green. Eles
discutiram também a influéncia dos parametros geométricos no realce de campo nas
nanoantenas [23]; Lee et al. estudaram os efeitos do tamanho de nanoparticulas de prata
em suas propriedades Opticas [24]; Llopis et al. analisaram a espectroscopia Optica de
campo proximo de nanoparticulas de Galio [25].

Em 2009, Hrelescu et al. observaram o espalhamento Raman de nanoestrelas de
ouro individuais (Fig. 2.3g) revestido com monocamadas de acido 4-mercaptobenzoico
[21].

Em 2010, Peng et al. investigaram respostas Opticas de arranjos de
nanoparticulas planas quasitriangulares [17]; Costa e Dmitriev estudaram a ressonancia
de nanoantenas bowtie modificadas [26] e também analisaram nanodiscos de ouro
circular e triangular com altos realces de campo elétrico proximo [14]; Veres, Cui e
Clime demonstraram a fabricacdo de nanoestrelas e a simulagdo numérica calculou alto
realce de campo eletromagnético proximo das pontas dessas nanoestrelas [27]; Garcia-
Etxarri, Kall, Apell e Aizpurua estudaram o realce de campo elétrico préximo da ponta
modificada de uma nanoparticula cénica (Fig. 2.3h). Essa modificagdo consiste em
formar uma borda ao redor da ponta da nanoparticula [22].
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Em 2011, Cao, Huang, Xu e Elsayed-Ali estudaram a ressonancia plasmonica de
superficie de nanoparticulas de prata circular e triangular, utilizando microscopia de
campo escuro e espectroscopia optica [15].

Em 2012, Namin, Wang e Werner estudaram as propriedades o&pticas de
nanoesferas de ouro atraves do acoplamento entre modos fotonicos e plasmonicos [12];
Zhang, Jun, Birch e Chen demonstraram a transferéncia de energia entre um registro de
DNA comumente usado e nanohastes de ouro. Essas nanohastes mostraram muita

eficiéncia na transferéncia de energia [28].

2.3 Nanoantenas Metalicas

Nanoantenas, também conhecidas como antenas Opticas, sdo nanoestruturas metalicas
usadas para transmitir, receber, confinar e realgar campos eletromagnéticos dpticos, ou
seja, a luz [29]. Esta definicdo é similar a definicdo de antenas de radio frequéncia (RF)
e de micro-ondas. A principal diferenca € que 0s metais que constituem as nanoantenas
ndo podem ser considerados como condutores perfeitos, devido as suas propriedades
fisicas em frequéncias dpticas [30], como explicado na se¢do 2.4, por causa dos efeitos
plasménicos, ja que a resposta Optica dos metais € descrita por uma fungdo complexa ¢
dieléctrica dependente da frequéncia &.(w) = egeal (@) + j€imag(w) [31].

Ao contrario das antenas de RF, que sempre aparecem como elementos de
circuitos conectados a um circuito de alimentacdo, as nanoantenas geralmente aparecem
como estruturas isoladas. A evolucdo da computacdo de alto desempenho e o avancgo
das tecnologias de fabricacdo em nanoescala, tais como litografia por feixe de elétrons
[32] e estampagem eletroquimica no estado solido [33] tém permitido o
desenvolvimento de diversos tipos de nanoantenas. As mais comuns encontradas sdo as
nanoantenas monopolo [34], dipolo [35] e bowtie [36], assim como nano-aberturas

bowtie [37]. As nanoantenas bowtie sdo descritas na proxima secao.

2.3.1 Nanoantenas Bowtie
Nanoantenas bowtie sdo nanoantenas constituidas por dois tridngulos voltados um para

0 outro ponta-a-ponta [11], [38], [39], como mostra a Fig. 2.4.

Figura 2.4. Geometria de uma nanoantena bowtie.
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Elas séo consideradas como tendo maior realce de campo no gap, comparadas
com nanoantenas formadas por nanohaste [40]. E importante notar que, em vista de
aplicacbes praticas, as nanoantenas geralmente sdo colocadas em um substrato. De
acordo com a teoria de antenas épticas, sabe-se que o indice de refracdo do substrato
age como uma impedancia parasita, deslocando a frequéncia de ressonancia para o
vermelho (redshift) [41]. Portanto, é importante também analisar o efeito de substratos
nas propriedades Opticas de nanoantenas bowtie.

2.3.2 Aplicacdes de Nanoantenas Bowtie: Estado da Arte

Nanoantenas sdo Uteis em diversas aplicacdes, tais como a espectroscopia ndo linear, 0s
dispositivos fotdnicos, a obtencdo de energia solar, os sensores bioldgicos e quimicos, a
manipulacdo de campo proximo e os sensores de fibra optica [29].

Dentro da area de sensores opticos, varios trabalhos abordando a utilizacdo de
nanoantenas bowtie tém sido publicados. Em [42], uma simples molécula fluorescente
foi usada como sonda de realces de brilho fluorescente, atuando como sensor 6ptico do
campo elétrico no gap de uma nanoantena bowtie de ouro. Foi visto que a nanoantena
bowtie com o menor gap gera 0os mais altos valores de realces de brilho fluorescente,
isto é, dez vezes mais alto que o relatado anteriormente em [43]. Em [37], investigou-se
uma nano-abertura bowtie de gap unico, colocada na extremidade de uma longa fibra
Optica. Esta combinacdo cria uma sonda de nanoantena-simples altamente eficiente, a
qual é usada como um nanocoletor de campo elétrico para microscopia éptica de campo
préximo de varredura, pois ele atua como uma nanofonte que realca a intensidade da luz
por centenas de vezes e confina a energia em alguns nanometros cubicos. Em [44],
investigou-se a natureza de deslocamentos espectrais em sensoriamento de hidrogénio
realcado com uma geometria que consiste de uma nanoantena triangular proxima a um
nanodisco de paladio. A ressonancia da nanoantena, neste caso, desloca-se para o
vermelho. Adicionando outra nanoantena triangular na geometria atual, forma-se uma

nanoantena bowtie e isso faz a sensitividade duplicar o seu valor.
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CAPITULO 3

NANOPARTICULAS DE OURO COM NOVAS GEOMETRIAS
TRIANGULARES E RESULTADOS NUMERICOS

3.1 Conteudo do Capitulo

Este Capitulo apresenta uma analise comparativa das propriedades ressonantes de
nanoparticulas de ouro (NPOs) com novas geometrias triangulares propostas neste
trabalho. Tais propriedades sdo as respostas ressonantes, as distribuicdes espaciais do
campo elétrico proximo e os comprimentos de onda ressonantes. Também foi analisada
a densidade de corrente dentro das nanoparticulas que apresentaram campo elétrico

proximo mais realcado.

3.2 Introducgéo

Neste trabalho foram analisados trés grupos diferentes de NPOs. O primeiro grupo
consiste em NPOs circular, triangular equilateral, triangulares convexas e triangulares
cbncavas. O segundo grupo consiste em NPOs triangulares com um de seus vértices
formado por trés pontas e com um de seus lados encurvados, € 0 terceiro grupo consiste
nas NPOs do segundo grupo com todos os seus lados retos.

Todas as NPOs apresentadas neste trabalho sdo iluminadas por uma onda plana
polarizada em x, propagando-se na direcdo +z. Todas tém espessura H = 20 nm, ao
longo do eixo z, e largura W = 138,6 nm, ao longo do eixo x. Todas as nanoparticulas
sdo posicionadas de tal maneira que um de seus Vértices fique posicionado no eixo x. O
meio circundante é o vacuo.

Para descrever a permissividade complexa do ouro e=¢o&;, 0 modelo de Lorentz-
Drude com um termo de interbanda foi aplicado para calcular a permissividade relativa

er [1], [2], tal como apresentado na secéo 2.2.3 do Capitulo 2.

3.3 O Software CST MICROWAVE STUDIO®
As simulagbes computacionais realizadas neste trabalho foram feitas através do
software CST MICROWAVE STUDIO (CST MWS®) [3]. Este software é
especializado em simular computacionalmente, de forma réapida e precisa, problemas
eletromagnéticos em trés dimens@es. Todos os direitos de utilizacdo deste software sdo
reservados para “CST Computer Simulation Technology” [3].

O CST MWS® ¢ baseado na técnica de Integracdo Finita (FI), proposta por
Weiland, em 1977 [4], a qual é adaptada para célculos de banda larga, cobrindo a faixa
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oOptica. A técnica FI consiste em um esquema de discretizacao espacial com o intuito de
solucionar numericamente problemas eletromagnéticos tanto no dominio do tempo,
quanto no dominio da frequéncia e, diferente da maioria dos métodos numéricos, sua
ideia basica € aplicar as Equacbes de Maxwell na forma integral para um conjunto de
malhas escalonadas, em vez de aplica-las na forma diferencial [4].

Nas simulagdes foi utilizado o solver do dominio da frequéncia. O volume das
nanoparticulas foi discretizado atraves de uma malha tetraédrica e as condic¢fes de
contorno foram definidas como abertas através da técnica PML (Perfect Matched
Layers) convolucional [5]. As simulacdes foram executadas no sistema operacional
Windows 7 Ultimate® [6], em um computador Intel Core 2 Quad de 2,67 GHz e 8 GB
de RAM.

Os resultados obtidos pelo CST MWS® foram validados comparando-0s com 0s
resultados obtidos pelo método analitico de espalhamento de Mie para uma nanoesfera
de ouro [7], [8]. Os trés grupos de NPOs analisadas e o0s resultados numéricos
alcancados sao apresentados nas proximas secoes.

3.4 Primeiro Grupo de Nanoparticulas de Ouro Analisadas

A Fig. 3.1 mostra o primeiro grupo de NPOs analisadas neste trabalho.

NPC138 NPTCx96 NPTCx162 NPTCx336
Y y Y Y
\ ] ]
<R —> K—R —> —R —>
N X Y X Py x Y X
- W- w w
(a) (b) () (d)
NPTE138 NPTCv325 NPTCv160
Y yT yT Visio lateral
/ / z
; e
X
—> -R> —> R —> kz
X X X
N R [7)/' Ex
¢\ \ Onda plana incidente
L (Polarizada em x e direcionada para +z)
W- W- W-
(e) () (&)

Figura 3.1. Primeiro grupo de NPOs analisadas: (a) NPC138, (b) NPTCx96, (c) NPTCx162, (d)
NPTCx336, (e) NPTE138, (f) NPTCv325 e (g) NPTCv160: W = 138,6 nm, H = 20 nm; Para (a), (b), (c),
(d), (f) e (g), R =60 nm, 96,3 nm, 162,9 nm, 336,5 nm, 325 nm e 160 nm, respectivamente.
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A Fig. 3.1a corresponde a uma NPO circular de raio R = 60 nm (NPC138). As
Fig. 3.1b, Fig. 3.1c e Fig. 3.1d mostram NPOs triangulares convexas com raio de
curvatura R igual a 96,3 nm (NPTCx96), 162,9 nm (NPTCx162) e 336,5 nm
(NPTCx336), respectivamente. A Fig. 3.1e apresenta uma NPO triangular equilateral
(NPTE138). A Fig. 3.1e e a Fig. 3.1f sdo NPOs triangulares cbncavas com raio de
curvatura R igual a 325 nm (NPTCv325) e 160 nm (NPTCv160), respectivamente.

3.4.1 Resultados Numericos
3.4.1.1 Respostas Ressonantes do Campo Elétrico Préoximo
As respostas ressonantes do campo elétrico proximo foram calculadas em um ponto no

eixo x a uma distancia d = 5 nm da ponta das nanoparticulas, como mostra a Fig. 3.2.
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Figura. 3.2. Distancia d entre a ponta de uma NPO até o ponto de observagdo no eixo x ((W/2),0,0).

A Fig. 3.3 mostra a resposta ressonante do campo elétrico neste ponto para as
NPOs mostradas na Fig. 3.1. Examinando os resultados na Fig. 3.3, é possivel observar
diferencas nas intensidades do campo elétrico proximo e nos comprimentos de onda
ressonantes. A intensidade do campo elétrico é proporcional ao quadrado da sua
amplitude, ou seja, |[Ex?, normalizada pela intensidade do campo elétrico da onda plana
incidente, |[Eg2 =1 V/m.

Observa-se na Fig. 3.3 que quanto maior for o raio de curvatura dos lados das
geometrias triangulares convexas, mais intenso sera o campo elétrico proximo e maior
sera o comprimento de onda ressonante, devido ao fato de suas pontas se tornarem mais
agudas. A NPTE138 (Fig. 3.1e) € o caso limite, ja que seu raio de curvatura € infinito (R
= o0). Por exemplo, a NPC138 (Fig. 3.1a) possui intensidade do campo elétrico proximo
90% mais baixo e comprimento de onda ressonante 12% menor que aqueles
apresentados pela NPTE138 (Fig. 3.1e). Por outro lado, para o caso das geometrias

triangulares concavas, quanto menor for o raio de curvatura dos seus lados, menos
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agudas serdo suas pontas e menos intenso sera o campo elétrico proximo a elas. A
NPTCv325 (Fig. 3.1f) apresenta intensidade do campo elétrico 18% mais alto e
comprimento de onda ressonante 10% maior que aqueles apresentados pela NPTE138.

s, 1200 : :
= : _ m—— NPC138

2 1000p-----mmmgmmmme oo feee o = == NPTCx96
D B === NPTCx162
IF] I S = O T i
o 800 S +  NPTCx336
o ; " ‘: EEEER

JN NN NPTE138 ||
5 N NPTCv325
S 400 WORRRDRE I ¥ 10 I NPTCv160 |
200 ;

E :

. | .
400 600 800 1000 1200 1400
Comprimento de onda, % (nm)

Figura 3.3. Intensidade do campo elétrico |E,[2 no ponto d =5 nm para as NPOs ilustradas na Fig. 3.1.

Era esperado que a NPTCv160 (Fig. 3.1g) apresentasse a mais alta intensidade
do campo elétrico entre todas as NPOs da Fig. 3.1, porém, dentro da faixa de
comprimento de onda analisada, sua intensidade méxima de campo elétrico é 86% mais
baixa que a apresentada pela NPTE138. Isso pode ser explicado por dois motivos.
Primeiro, pelo fato de a ponta da NPTCv160 ser tdo aguda que o campo elétrico fica tdo
concentrado na mesma e acaba ndo apresentando alta intensidade de campo elétrico no
ponto de observacdo distante d = 5 nm. Segundo, pode ser devido a uma possivel
instabilidade do método FI causada por problemas de singularidade provocados pela
ponta muito aguda. Nestes casos, efeitos quanticos devem ser considerados na funcéo
dielétrica.

A intensidade de campo proximo também foi calculada para pontos de
observacdo mais distantes, onde d = 10, 15 e 20 nm, porém os valores mais intensos
foram percebidos no ponto onde d = 5 nm. Portanto, somente este ponto foi destacado
neste trabalho. Os valores maximos da intensidade do campo elétrico |Emaf> € 0s
comprimentos de onda ressonantes A5 das NPOs ilustradas na Fig. 3.1 sdo mostrados
na Tabela 3.1, enquanto que a Tabela 3.2 mostra o percentual da diferenca entre esses

valores em relacdo aqueles apresentados pela NPTE138.
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Tabela 3.1. Valores maximos da intensidade do campo elétrico |Exmax|> € comprimentos
de onda ressonantes A para as NPOs ilustradas na Fig. 3.1

Nanoparticulas | [Exmax” | Ares(NM)

NPC138 96 646
NPTCx96 194 646
NPTCx162 326 657
NPTCx336 462 679
NPTE138 926 735
NPTCv325 1089 808
NPTCv160 127 1378

Tabela 3.2. Percentual da diferenca entre os valores maximos da intensidade do campo
elétrico e comprimentos de onda ressonantes das NPOs ilustradas na Fig. 3.1 em relacéo
aos valores apresentados pela NPTE138 (Fig. 3.1e)

. Diferenca em relacdo a NPTE138
Nanoparticulas 7
|Exmax| )\‘res
NPC138 90% < 12% <
NPTCx96 79% < 12% <
NPTCx162 65% < 11% <
NPTCx336 50% < 8% <
NPTCv325 18% > 10% >
NPTCv160 86% < 87% >

3.4.1.2 Distribuigdes Espaciais do Campo Elétrico Proximo

Para analisar a concentracdo do campo elétrico nas NPOs mostradas na Fig. 3.1, a
distribuicdo espacial no plano xy (z = 0) do campo elétrico proximo da ponta dessas
NPOs, posicionada no eixo x, é ilustrada na Fig. 3.4. E visto que essa distribuicio
concentra-se mais na ponta das geometrias triangulares convexas (Fig. 3.4b-d) e das
geometrias triangulares concavas (Fig. 3.4f-g), comparadas com a NPC138 (Fig. 3.4a),
gue possui campo elétrico distribuido simetricamente em ambos os lados.

Também foram analisadas as distribui¢fes espaciais no plano yz (x = 74,3 nm) e
no plano xz (y = 0), do campo elétrico proximo da ponta da NPTE138 e da NPTCv325,
posicionada no eixo x, ilustradas na Fig. 3.5 e na Fig. 3.6, respectivamente. E visto na
Fig. 3.5 que a NPTE138 (Fig. 3.5a) e a NPTCv325 (Fig. 3.5b) possuem campo elétrico
uniformemente distribuido préximo desta ponta. Ja& na Fig. 3.6, observa-se que a
NPTE138 (Fig. 3.6a) e a NPTCv325 (Fig. 3.6b) possuem campo elétrico mais
concentrado nos vértices da ponta posicionada no eixo x, sendo mais confinado no caso
da NPTCv325.
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Ares = 679 nm

15 nm 10 nm

Ares = 1378 nm

Figura 3.4. Distribuicdo espacial do campo elétrico |E,| no plano xy (z = 0) para (a) NPC138, (b)
NPTCx96, (c) NPTCx162, (d) NPTCx336, () NPTE138, (f) NPTCv325 e (g) NPTCv160.
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Figura 3.5. Distribuicao espacial do campo elétrico |E,| no plano yz (x = 74,3 nm) para (a) NPTE138 e (b)
NPTCv325.

L (b)
hres = 808 nm ?

|

s |
10 nm

E.

Figura 3.6. Distribuicdo espacial do campo elétrico |E,| no plano xz (y = 0) para (a) NPTE138 e (b)
NPTCv325.

3.4.1.3 Densidade de Corrente
Para um entendimento mais completo do comportamento ressonante da NBTE138 e da
NBTCv325, analisou-se também a densidade de corrente dentro dessas duas NPOs no

plano xy (z = 0). As setas da densidade de corrente séo ilustradas nas Fig. 3.7. A fase
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considerada da oscilagdo da onda plana corresponde ao valor maximo atingido pelo

campo elétrico.

Para as duas NPOs, NBTE138 (Fig. 3.7a) e NPTCv325 (Fig. 3.7c), é possivel

observar que as setas da densidade de corrente tém sentido da direta para a esquerda,

como pode ser visto no zoom da ponta das NPOs ilustrado na Fig 3.7b e na Fig. 3.7 d.

A/m"2 A/n"2
3.48e5 lres =735 nm 4.00e5
3.26e5 3.75e5
2.83e5 3.25e5
2.39e5 2.75e5
1.96e5 2.25e5
1.52e5 1.75e5
1.09e5 1.25e5

65205 75025

21735 25008

8 (]
k. k.
E, E,
’ Z=0nm
A/m"2
X.-es =808 nm 1.08e6
1.01e6
8.74e5
7.40e5
6.05e5
4.71e5
3.36e5
2.02e5
67258
L= d=A== (]
PI)!

Z=0nm

Figura 3.7. Densidade de corrente no plano xy (z = 0): (a) NPTE138, (b) ponta de NPTE138, (c)
NPTCv325, (d) ponta de NPTCv325.

3.5 Segundo Grupo de Geometrias Analisadas
A Fig. 3.8 mostra o segundo grupo de geometrias das NPOs analisadas neste trabalho.
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NPT3P60LE NPT3P75LE NPT3P90LE NPT3P105LE NPTI138LE
¥ ¥ y y y

Visio lateral

————————— )’\'~ . .
z z Onda plana incidente
HI > _(®— (Polarizada em x e direcionada para +z)
X Hy E.

~X

Figura 3.8. Segundo grupo de geometrias analisadas: (a) NPT3P60LE, (b) NPT3P75LE, (c) NPT3P90LE,
(d) NPT3P105LE e () NPT138LE: W = R =138,6 nm, H = 20 nm; Para (a), (b), (c) e (d), Wy=60 nm, 75
nm, 90 nm e 105 nm, respectivamente.

As quatro primeiras NPOs da Fig. 3.8 representam NPOs triangulares com um
de seus vértices formado por trés pontas e com um de seus lados encurvado
(NPT3PLEs). O raio de curvatura desse lado € R = 138,6 nm. Essas geometrias sdo
formadas pela unido de dois tridngulos equilateros iguais de largura Wt mais um
triangulo is6sceles de largura W. As Fig. 3.8a-d correspondem a NPT3P60LE (W+ = 60
nm), NPT3P75LE (Wt = 75 nm), NPT3P90LE (Wt = 90 nm) e NPT3P105LE (Wt =
105 nm), respectivamente. A Fig. 3.8e mostra a NPO da Fig. 3.1e com um de seus lados
encurvado (NPT138LE).

A ideia do vértice formado por trés pontas surgiu a partir do trabalho
apresentado em [9], onde os autores analisam uma nanoparticula cénica com sua ponta
modificada de forma que uma borda se formasse ao redor desta ponta. Os autores de [9]
afirmam que esta modificacdo melhora o realce de campo elétrico préximo da ponta da

nanoparticula.

3.5.1 Resultados Numéricos

3.5.1.1 Respostas Ressonantes do Campo Elétrico Préximo

As respostas ressonantes do campo elétrico préximo das NPOs ilustradas na Fig. 3.8
também foram calculadas no ponto d = 5 nm. Examinando os resultados da Fig. 3.9, é
possivel observar que quase todas as NPOs possuem dois picos de intensidade do
campo elétrico préximo, com excecdo da NPT138LE (Fig. 3.8e), que possui apenas um
pico de ressonancia, além de ser € a Unica que ndo possui um vértice formado por trés

pontas.
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Figura 3.9. Intensidade do campo elétrico |E,[2 no ponto d =5 nm para as NPOs ilustradas na Fig. 3.8.

Também é notado na Fig. 3.9 que, para as geometrias triangulares com trés
pontas, o pico de ressonancia do lado esquerdo, entre 600nm<A<700nm, se torna mais
alto quando o valor de Wy é maior, entdo se pode deduzir que esta ressonancia é uma
funcdo desta largura W+, ou seja, ela é gerada pelas duas pontas laterais. J& o pico de
ressonancia do lado direito, entre 800nm<i<900nm, é uma funcdo da largura W,
portanto este pico é gerado pela ponta do meio.

A NPT3P105LE (Fig. 3.8d) apresenta intensidade maxima de campo elétrico
préximo 175% mais alta e comprimento de onda ressonante 6% menor que aqueles
apresentados pela NBT138LE. J& a NPT3P60LE (Fig. 3.8d) apresenta intensidade
maxima de campo elétrico proximo 198% mais alta e comprimento de onda ressonante
21% maior que aqueles apresentados pela NBT138LE. Os valores maximos da
intensidade do campo elétrico |Enax[? € 05 comprimentos de onda ressonantes s das
NPOs ilustradas na Fig. 3.8 sdo mostrados na Tabela 3.3, enquanto que a Tabela 3.4
mostra o percentual da diferenca entre esses valores em relacdo aqueles apresentados
pela NPT138LE.

Tabela 3.3. Valores maximos da intensidade do campo elétrico |Exmax|> € comprimentos
de onda ressonantes A para as NPOs ilustradas na Fig. 3.8

Nanoparticulas Prir?eiro pico Segtzmdo pico
|Exmax] Ares (NM) |Exmax| hres (NM)

NPT3P60LE 1269 629 2771 853

NPT3P75LE 984 612 2189 823

NPT3P90LE 1416 657 2065 797

NPT3P105LE 2554 663 696 780

NPT138LE 929 707 929 707
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Tabela 3.4. Percentual da diferenca entre os valores maximos da intensidade do campo
elétrico e comprimentos de onda ressonantes das NPOs ilustradas na Fig. 3.8 em relacéo
aos valores apresentados pela NPTE138LE (Fig. 3.8e)

Diferenca em relacdo a NPTE138LE
Nanoparticulas | Primeiro pico Segundo pico
|Exmax|2 )\fres |Exmax|2 )\-res
NPT3P60LE 37%> | 11%< | 198% > | 21% >
NPT3P75LE 6% > 13% < | 136% > | 16% >
NPT3P90LE 52%> | 7%< |122%>| 13% >
NPT3P105LE | 175% > | 6% < 25% < | 10% >

3.5.1.2 Distribui¢des Espaciais do Campo Elétrico Proximo

Para analisar a concentragdo do campo elétrico proximo da ponta do meio das NPOs
mostradas na Fig. 3.8, posicionada no eixo x (y = 0), a sua distribuicdo espacial no plano
xy (z = 0) € ilustrada na Fig. 3.10. E visto que, para todas as NPOs, a distribuicio do
campo elétrico concentra-se principalmente nesta ponta do meio. Também é observada
concentracdo de campo elétrico de intensidade mais baixa nas duas pontas laterais. A
NPT3P105LE (Fig. 3.10d) é a NPO que apresenta mais alta intensidade de campo
elétrico préximo, distribuido espacialmente. Isso pode ser explicado pelo fato de suas
trés pontas estarem mais proximas uma das outras. Portanto, a concentracdo do campo
nessas trés pontas tende a ser mais intensa, comparando-a com as demais NPOs.

As distribui¢bes espaciais do campo proximo da ponta do meio das NPOs
também foram analisadas para os dois picos de ressonancia da NPT3P105LE e para a
NPT138LE, no plano yz (x = 74,3 nm) e no plano xz (y = 0), ilustradas na Fig. 3.11 e na
Fig. 3.12, respectivamente. Observa-se na Fig. 3.11 que, para o0 primeiro pico de
ressonancia da NPT3P105LE (Fig. 3.11a), a distribuicdo espacial do campo elétrico
concentra-se principalmente onde z = 0, ou seja, exatamente no plano onde foram
calculados os valores da intensidade do campo elétrico proximo. Ja no segundo pico de
ressonancia (Fig. 3.11b), a distribuicdo do campo se concentra no lado esquerdo da
NPO, onde a onda plana incide, e no lado direito, ou seja, nos planos das faces superior
e inferior da NPO. Isso explica porque a NPT3P105LE possui intensidade do campo
proximo no seu primeiro pico de ressonancia mais alta que no segundo pico. No caso da
NPT138LE (Fig. 3.11c), ha maior concentracdo do campo proximo nos planos das faces
superior e inferior da NPO, porém esta concentracdo € um pouco mais distribuida ao

longo da sua espessura (eixo z).
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A Fig. 3.12 mostra a distribuicdo espacial do campo préximo observada na Fig.
3.10 em outro plano. E possivel entdo concluir que a NPT3P105LE possui a

caracteristica de apresentar campo préximo mais intenso no plano onde z = 0.

30 nm 25 nm

10 nm

hres =707 nm

25 nm

Figura 3.10. Distribuicdo espacial do campo elétrico |E,| no plano xy (z = 0) para (a) NPT3P60LE, (b)
NPT3P75LE, (c) NPT3P9OLE, (d) NPT3P105LE, (e) NPT138LE.
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Figura 3.11. Distribuicao espacial do campo elétrico |E,| no plano yz (x = 74,3 nm) para (a) NPT3P105LE
(1° pico), (b) NPT3P105LE (2° pico) e (c) NPT138LE.

A

Figura 3.12. Distribuicéo espacial do campo elétrico |E,| no plano xz (y = 0) para (a) NPT3P105LE (1°
pico), (b) NPT3P105LE (2° pico) e (c) NPT138LE.

3.5.1.3 Densidade de Corrente

Para um entendimento mais completo do comportamento ressonante da NBT3P105LE e
da NBT138LE, analisou-se também a densidade de corrente dentro dessas duas NPOs
no plano xy (z = 0). As setas da densidade de corrente sdo ilustradas na Fig. 3.13.

A Fig. 3.13a representa a densidade de corrente para o primeiro pico de
ressonancia da NPT3P105LE. A Fig. 3.13b representa o zoom da ponta da
NPT3P105LE. Pode-se observar nessas figuras que as setas da densidade de corrente
deslocam-se para a ponta do meio posicionada no eixo x (y = 0). Ao contrario da
NPT138LE (Fig. 3.13c), com zoom da sua ponta ilustrado na Fig 3.13d, cujas setas da
densidade de corrente deslocam-se da direita para esquerda.
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Figura 3.13. Densidade de corrente no plano xy (z = 0): (a) NPT3P105LE, (b) ponta de NPT3P105LE, (c)

NPT138LE, (d) ponta de NPT138LE.

3.6 Terceiro Grupo de Geometrias Analisadas

A Fig. 3.14 mostra o terceiro grupo de geometrias das NPOs analisadas neste trabalho.

NPT3P60 NPT3P75
y y

NPT3P90 NPT3P105

v ¥

W—sl
W

NPTE138

Vv

(b)

Visiio lateral

X i E

(d)

Onda plana incidente
(Polarizada em x e direcionada para +z)

<V

«—f————>

(e)

Figura 3.14. Terceiro grupo de geometrias analisadas: (a) NPT3P60, (b) NPT3P75, (c) NPT3P90, (d)
NPT3P105 e () NPTE138: W = 138,6 nm, H = 20 nm; Para (a), (b), (c) e (d), Wr=60 nm, 75 nm, 90 nm

e 105 nm, respectivamente.
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As quatro primeiras NPOs da Fig. 3.14 representam as quatro primeiras NPOs
ilustradas na Fig. 3.8, porém o lado, que antes era encurvado, agora é reto (NPT3Ps). O
tamanho da sua largura W permanece o mesmo. A Fig. 3.14a corresponde a NPT3P60
(Wt =60 nm), a Fig. 3.14b mostra a NPT3P75 (Wt = 75 nm), a Fig. 3.14c apresenta a
NPT3P90 (Wt = 90 nm) e a Fig. 3.14d é a NPT3P105 (Wt = 105 nm). A NPO
apresentada na Fig. 3.14e corresponde a mesma NPO ilustrada na Fig. 3.1e (NPTE138).

3.6.1 Resultados Numericos

3.6.1.1 Respostas Ressonantes do Campo Elétrico Préoximo

O objetivo de calcular as respostas ressonantes das NPOs de geometrias triangulares
com trés pontas sem o lado encurvado é analisar a influéncia que essa curvatura exerce
sobre as propriedades ressonantes dessas NPOs. Na Fig.3.15, no caso da NPTE138,
observa-se que a auséncia do lado encurvado faz com que a sua intensidade maxima do
campo elétrico préximo diminua e seu comprimento de onda ressonante aumente. No
caso das NPT3PLEs, o primeiro pico de ressonancia da NPT3P60, da NPT3P75 e da
NPT3P105 diminui e o da NPT3P90 aumenta, enquanto que, para todas elas, o
comprimento ressonante deste primeiro pico aumenta, com excecdo da NPT3P60, cujo
comprimento de onda ressonante permanece constante. J& o segundo pico da NPT3P60
e da NPT3P90 diminui e o da NPT3P75 e da NPT3P105 aumenta e, para todas elas, o

comprimento de onda desse segundo pico aumenta.
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Figura 3.15. Intensidade do campo elétrico |E,J2 no ponto d =5 nm para as NPOs ilustradas na Fig. 3.14.

As NPOs da Fig. 3.14 com um vértice formado por trés pontas apresentam mais

de um pico de ressonancia, 0 que enfatiza a ideia de que estas trés pontas possuem tal
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caracteristica. Comparando os resultados das NPT3Ps com a NPTE138, o segundo pico
de ressonéncia da NPT3P60 é 174% mais alto que o pico apresentado pela NPTE138.
No caso da NPTEL05, seu primeiro pico de ressonancia ¢ 157% maior que 0 pico
apresentado pela NPTE138, e sua intensidade maxima de campo elétrico diminui em
7%, na auséncia do lado encurvado (NPT3P105). Ja seu comprimento de onda aumenta
em 2%. O que chama atengdo nas NPOs sem o lado encurvado é o caso da NPT3P90,
que agora apresentou seu primeiro pico de ressonancia 79% mais alto que o segundo
pico e € 162% mais alto que o pico de ressonancia da NPTE138.

Os valores méximos da intensidade do campo elétrico |Emax|?> € 0S comprimentos
de onda ressonantes A5 das NPOs ilustradas na Fig. 3.14 sdo mostrados na Tabela 3.5,
enquanto que a Tabela 3.6 mostra o percentual da diferenca entre esses valores em

relacdo aqueles apresentados pela NPTE138.

Tabela 3.5. Valores maximos da intensidade do campo elétrico |Exmax|> € comprimentos
de onda ressonantes A para as NPOs ilustradas na Fig. 3.14

Nanoparticulas Primeiro pico Segundo pico
|Exmax|2 )‘-res (n m) |Exmax|2 )“I’ES (nm)

NPT3P60 626 629 2537 864

NPT3P75 664 685 2457 836

NPT3P90 2424 702 1357 825

NPT3P105 2377 679 1318 785

NPTE138 926 735 926 735

Tabela 3.6. Percentual da diferenca entre os valores maximos da intensidade do campo
elétrico e comprimentos de onda ressonantes das NPOs ilustradas na Fig. 3.14 em
relacdo aos valores apresentados pela NPTE138 (Fig. 3.14e)

Diferenca em relacdo a NPTE138

Nanoparticulas Primeiro pico Segundo pico

[Exmax” | Ares | [Exmaxl’ | res
NPT3P60 32% < 14% < | 174% > | 18% >
NPT3P75 28% < 7% < 165% > | 14% >
NPT3P90 162% > | 4% < 47% > | 12% >
NPT3P105 157% > 8% < 42% > 7% >

3.6.1.2 Distribuicdes Espaciais do Campo Elétrico Proximo

Para melhor entendimento do comportamento ressonante das NPOs da Fig. 3.14,
também foi investigada a distribuicdo espacial do campo elétrico préximo da sua ponta
do meio, posicionada no eixo x. Nota-se nas Fig. 3.16, Fig. 3.17 e Fig. 3.18 que estas

NPOs possuem distribuicbes espaciais do campo proOXimo com as mesmas
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caracteristicas descritas para das distribuicGes das NPOs da Fig. 3.8, ilustradas na Fig.
3.10, na Fig. 3.11 e na Fig. 3.12. A auséncia do lado encurvado néo causou diferenca na
distribuicdo do campo proximo dessas NPOs.

hres = 864 nm

$

30 nm

10 nm

Figura 3.16. Distribuicdo espacial do campo elétrico |E,| no plano xy (z = 0) para (a) NPT3P60, (b)
NPT3P75, (c) NPT3P90, (d) NPT3P105LE.

(a) / (b)

Fres = 679 nm G2 hres = 185 nm

Figura 3.17. Distribuicéo espacial do campo elétrico |E,| no plano yz (x = 74,3 nm) para (a) NPT3P105 (1°
pico), (b) NPT3P105 (2° pico).
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(a)
hres =679 Nnm

10 nm

Figura 3.18. Distribuicao espacial do campo elétrico |Ey| no plano xz (y = 0) para (a) NPT3P105 (1° pico),
(b) NPT3P105 (2° pico).

3.6.1.3 Densidade de Corrente
A densidade de corrente dentro da NPT3P105 também foi investigada.

(a) A/m"2 (b) a/n"2
Ares = 679 nm 1.88e6 Ares = 679 nm 5.12e6
1.76e6 4.80e6
N 1.53e6 u.16e6
i : : 1.29¢6 3.52e6
1.06e6 2.88e6
t § : 8.22e5 2.24e6
IR R R R LT T CTEN 5._87e5 1.60e6
¥ A NS 3.52e5 9.59e5
R R e e e e e 1.17e5 3.20e5
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Figura 3.19. Densidade de corrente no plano xy (z = 0): (a) NPT3P105, (b) ponta de NPT3P105.

De acordo com a Fig. 3.19, o sentido das setas da densidade de corrente no plano
Xy (z = 0) também foi o mesmo observado para sua NPO equivalente com lado
encurvado (NPT3P105LE (Fig. 3.13a e Fig. 3.13b)).
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3.7 Analise Comparativa dos Resultados Numéricos

Para analisar comparativamente as propriedades ressonantes das NPOs de diferentes
geometrias apresentadas neste Capitulo, trés das novas geometrias triangulares
propostas foram selecionadas, mais a geometria triangular equilateral (convencional).
Essas geometrias sdo ilustradas na Fig. 3.20. A Fig. 3.20a corresponde a NPTE138 (Fig.
3.1e), a Fig. 3.20b mostra a NPTCv160 (Fig. 3.1g), a Fig. 3.20c apresenta a NPT138LE
(Fig. 3.8e) e a Fig. 3.20d ¢ a NPT3P105LE (Fig. 3.8d).

NPTE138 NPTCv160 NPT138LE NPT3P105LE
y y T ¥ y
/
X X X X
bl
\
WTé
W- W- w- W-
(a) (b) (c) (d)

Visao lateral

=4/ bz Onda plana incidente
H IE _®—-» (Polarizada em x e direcionada para +z)

Hy Ex

Figura 3.20. Geometrias triangulares modificadas: (a) NPTE138, (b) NPTCv160, (c¢) NPT138LE e (d)
NPT3P105LE: W = 138,6 nm, H = 20 nm; para (b), (c) e (d), R = 138,6 nm; para (d), Wy = 105 nm.

Os resultados apresentados na Fig. 3.21 mostram que a NPT3P105LE é a NPO
que possui a mais alta intensidade de campo elétrico préximo no ponto com d =5 nm,
sendo 176% mais alta que aquela apresentada pela NPTE138. Por outro lado, seu
comprimento de onda ressonante € 10% menor que o da NPTE138.

Os valores méaximos da intensidade do campo elétrico |Emax|?* € 0s comprimentos
de onda ressonantes Ars das NPOs ilustradas na Fig. 3.21 sdo mostrados na Tabela 3.7,
enquanto que a Tabela 3.8 mostra o percentual da diferenca entre esses valores em

relagdo aqueles apresentados pela NPTE138.
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Figura 3.21. Intensidade do campo elétrico |E,J2 no ponto d =5 nm para as NPOs ilustradas na Fig. 3.20.

Tabela 3.7. Valores maximos da intensidade do campo elétrico |Exmax|? € comprimentos
de onda ressonantes A para as NPOs ilustradas na Fig. 3.20

Nanoparticulas |Exmax|” Ares (NM)
NPTE138 926 735
NPTCv160 127 1378
NPT138LE 929 707
(1° pico) 2554 | (1°pico) 663
NPT3P105LE (2° pico) 696 | (2° pico) 780

Tabela 3.8. Percentual da diferenca entre os valores maximos da intensidade do campo
elétrico e comprimentos de onda ressonantes das NPOs ilustradas na Fig. 3.20 em
relacdo aos valores apresentados pela NPTE138 (Fig. 3.20d)

Diferenca em relacdo a NPTE138

Nanoparticulas >
|Exmax| )\'I’E‘S
NPTCv160 86% < 87% >
NPT138LE 0,3% > 4% <

(1° pico) 176% > | (1°pico) 10% <
(2° pico) 25% < | (2° pico) 6% >

NPT3P105LE

De acordo com o que foi apresentado neste Capitulo, pode-se concluir que essas
novas geometrias triangulares possuem melhor intensidade de campo elétrico proximo
em relacdo a geometria triangular equilateral (convencional). No Capitulo 4 sdo
apresentadas as nanoantenas bowtie modeladas de acordo com as novas geometrias

propostas neste trabalho.
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CAPITULO 4

NANOANTENAS BOWTIE DE OURQ COM NOVAS GEOMETRIAS
TRIANGULARES E RESULTADOS NUMERICOS

4.1 Conteudo do Capitulo

Este Capitulo apresenta uma analise comparativa das propriedades ressonantes de
nanoantenas bowtie de ouro (NBOs) com novas geometrias triangulares. Tais
propriedades e geometrias sdo as mesmas analisadas para as NPOs apresentadas no
Capitulo 3. Porém, no caso das NBOs, também foi analisada a influéncia de um
substrato de didxido de silicio nas suas propriedades ressonantes e os diagramas de

campo distante.

4.2 Introducéo

Neste trabalho foram analisados dois grupos diferentes de NBOs. O primeiro grupo
corresponde as NBOs formadas pelas NPOs ilustradas na Fig 3.20 e o segundo grupo
corresponde as NBOs formadas pelas NPOs ilustradas na Fig. 3.8.

Da mesma forma para as NPOs, todas as NBOs apresentadas neste trabalho séo
iluminadas por uma onda plana polarizada em x, propagando-se na direcdo +z. Todas
tém espessura H = 20 nm, ao longo do eixo z, e largura W = 138,6 nm, ao longo do eixo
X. O meio circundante é o vacuo.

Também, da mesma forma para as NPOs, a permissividade complexa do ouro
e=¢goer Toi descrita aplicando-se o modelo de Lorentz-Drude, com um termo de
interbanda, para calcular a permissividade relativa ¢ [1], [2], tal como apresentado na
secdo 2.2.3 do Capitulo 2, e as simulagbes computacionais foram feitas através do
software comercial CST MWS® [3].

4.3 Nanoantenas Bowtie com Novas Geometrias Triangulares

A Fig. 4.1 mostra as geometrias das NBOs analisadas neste trabalho. A Fig. 4.1a
corresponde a uma NBO triangular equilateral (NBTE), a Fig. 4.1b mostra uma NBO
triangular cébncava (NBTC), a Fig. 4.1c apresenta uma NBO triangular com um de seus
lados encurvado (NBTLE) e a Fig. 4.1d é uma NBTLE com um de seus Vértices
formado por trés pontas (NBT3PLE). O lado encurvado da NBTLE e da NBT3PLE tem

raio de curvatura R igual a 138,6 nm.
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Figura 4.1. NBOs analisadas: (a) NBTE, (b) NBTC, (c) NBTLE e (d) NBT3PLE: W = 138,6 nm, g = 10
nm, H =20 nm; para (c) e (d), R = 138,6 nm; para (d), L = 33,6 nm.

4.3.1 Resultados Numéricos

4.3.1.1 Respostas Ressonantes do Campo Elétrico Proximo

Na Fig. 4.1, o gap g das NBOs ¢é igual a 10 nm. As respostas ressonantes do campo
elétrico proximo foram calculadas no ponto no meio do gap, onde a coordenada €
(0,0,0). A Fig. 4.2 mostra a resposta ressonante do campo elétrico neste ponto para as
NBOs ilustradas na Fig. 4.1. Examinando os resultados na Fig. 4.2, é possivel observar
diferengas nas intensidades do campo elétrico |[E|2 e nos comprimentos de onda
ressonantes. Na regido nanoescalar das ondas plasmonicas, deve-se analisar cada caso
separadamente, pois escalar a frequéncia dos resultados no geral € impossivel, diferente

de como pode ser feito na regido de micro-ondas.

1 1 1 1

e R T
i ﬂ i EmEEE hBTC
p ] e o S M SECELES = == NBTLE
’ ’ = NBT3PLE

Intensidade de campo elétrico, [EF (x 1000}

0 ; .
400 600 800 1000 1200 1400
Comprimento de onda, 2 (nm)

Figura 4.2. Intensidade do campo elétrico |E[2 no meio do gap para as NBOs ilustradas na Fig. 4.1.

A NBT3PLE apresenta dois picos de ressonancia, a mais alta intensidade de
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campo elétrico e o0 menor comprimento de onda ressonante, comparada com as outras
NBOs da Fig. 4.1. Para esta NBO, no primeiro pico de ressonancia, a intensidade
maxima do campo elétrico proximo é 106% mais alta e o comprimento de onda
ressonante € 15% menor que os apresentados pela NBTE. No segundo pico, a
intensidade do campo elétrico € 23% mais alta e 0 comprimento de onda ressonante é
6% maior que aqueles apresentados pela NBTE. Os valores méximos de intensidade de
campo elétrico |Emax[?> € 0s comprimentos de onda ressonantes s das NBOs ilustradas
na Fig. 4.1 sd@o mostrados na Tabela 4.1, enquanto que a Tabela 4.2 mostra o percentual

da diferenca entre esses valores em relacéo aos apresentados pela NBTE.

Tabela 4.1. Valores maximos da intensidade do campo elétrico |Emax|> € comprimentos
de onda ressonantes A para as NBOs ilustradas na Fig. 4.1

Nanoantena bowtie |E max/? Ares (NM)
NBTE 12133 830
NBTC 332 1015

NBTLE 12996 797
(1° pico) 24964 | (1° pico) 702
NBTLESP (20 pico) 14884 | (2° pico) 880

Tabela 4.2. Percentual da diferenca entre os valores maximos da intensidade do campo
elétrico e comprimentos de onda ressonantes das NPOs ilustradas na Fig. 4.1 em relacéo
aos valores apresentados pela NBTE (Fig. 4.1a)

Diferenca em relacdo a NBTE

Nanoantena bowtie

|Emax|2 )“FES
NBTC 97% < 22% >
NBTLE 7% > 4% <

(1° pico) 106% > | (1° pico) 15% <

NBTLE3P (2° pico) 23% > | (2° pico) 6% >

Nesta pesquisa também foi investigada a resposta ressonante do campo elétrico
em dois pontos (d = 5 e 20 nm, respectivamente) préximos de uma das duas pontas

laterais da NBT3PLE, ao longo do eixo x, como ilustrado na Fig. 4.3.

d (nm)

Figura 4.3. Intensidade do campo elétrico |E|2 em dois pontos (d = 5 e 20 nm) préximos de uma das duas
pontas laterais de NBT3PLE (Fig. 4.1d).
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Esta analise foi feita com o intuito de analisar a intensidade do campo elétrico
proximo nesta regido que interage com o campo elétrico préximo da ponta do meio.

Examinando os resultados da Fig. 4.4, é possivel observar trés picos de
ressonancia no ponto d = 5 nm. A intensidade maxima do campo elétrico proximo €
287% mais baixa que aquela no ponto d = 20 nm. Isso pode ser explicado devido ao fato
de o ponto d = 20 nm ser o ponto mais préximo da ponta do meio, onde o campo
elétrico proximo é mais intenso. J& o comprimento de onda ressonante € quase 0 mesmo

nos pontos d =5 nmed =20 nm.

NBET3PLE
1000 Y Y Y Y
; ; m— = 5 11T
R d=20nm |

2

T
L

I

O R R
1] Il

400}---------1 R O St R

h""i‘.:

LL PR

D 1 1 1
400 600 800 1000 1200 1400
Comprimento de onda, 2 (nm)

Intensidade de campo elétrico,

Figura 4.4. Intensidade do campo elétrico |[E? em dois pontos ao longo do eixo x (d = 5 e 20 nm)
préximos de uma das pontas laterais da NBT3PLE.

Os valores méximos da intensidade do campo elétrico |Emax|?* € 0s comprimentos
de onda ressonantes Ars observados na Fig. 4.4 sdo mostrados na Tabela 4.3, enquanto
que a Tabela 4.4 mostra o percentual da diferenca dos valores do ponto d =5 nm em
relacdo aos valores do ponto d = 20 nm.

Tabela 4.3. Valores méximos do campo elétrico |Enax/? € comprimentos de onda

ressonantes Ares €M dois pontos ao longo do eixo x (d =5 e 20 nm) proximos de uma das
duas pontas laterais da NBT3PLE

d=5nm d=20 nm
|Emax|2 lres (nm) |Emax|2 jfl’(-Z‘S (nm)
NBT3PLE 248 880 959 886

Nanoantena bowtie
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Tabela 4.4. Percentual da diferenca entre os valores maximos da intensidade do campo
elétrico e comprimentos de onda ressonantes da NBT3PLE no ponto d = 5 nm em
relacdo aos valores no ponto d = 20 nm

Diferenca em relacdo a d =20 nm
Nanoantena bowtie d=5nm
|Emax|2 )bres
NBT3PLE 287% < 0,7% <

Sabe-se que a intensidade do campo elétrico proximo depende do tamanho do
gap das NBOs e da presenca de um substrato em sua estrutura. Portanto, € importante

investigar a influéncia desses dois parametros nas suas propriedades ressonantes.

4.3.1.1.1 Influéncia do Tamanho do Gap
A resposta ressonante do campo elétrico proximo foi analisada no meio do gap com trés
tamanhos diferentes (g = 10, 15 e 20 nm, respectivamente) para a NBTE e para a

NBT3PLE. A Fig. 4.5 mostra essa resposta ressonante.

= NBTE = NBT3PLE
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X ' ' — = 10 nm ® “ E E — 10 nm
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(a) (0)
Figura 4.5. Intensidade do campo elétrico |E[2 no meio dos trés gaps (g = 10, 15 e 20 nm), para a (a)
NBTE e para a (b) NBT3PLE.
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Examinando os resultados da Fig. 4.5, pode-se observar que a intensidade do campo
elétrico diminui quando o tamanho do gap aumenta, ja que as NBOs com gaps menores
tém intensidade mais alta de campo elétrico, comparadas com as NBOs com gaps
maiores. Quando se aumenta o tamanho do gap, o comprimento de onda ressonante
permanece quase constante para a NBTE, mas para a NBT3PLE, o comprimento de
onda ressonante diminui no seu segundo pico de ressonancia, ja a intensidade do campo
elétrica deste segundo pico fica mais alta que a do primeiro pico. Os valores maximos
da intensidade do campo elétrico |Emax|> € 0S comprimentos de onda ressonantes Ares

observados na Fig. 4.5 sdo mostrados na Tabela 4.5. Ja a Tabela 4.6 mostra o percentual
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da diferenca dos valores nos gaps g = 15 nm e g = 20 nm em relacdo aos valores no gap

g =10 nm.

Tabela 4.5. Valores méximos do campo elétrico |Enax/? € comprimentos de onda
ressonantes Ars NO Meio dos trés gaps (g = 10, 15 e 20 nm) para a NBTE e para a
NBT3PLE

Nanoantena bowtie 92: 10 nm 92: 1> nm g; 20 nm
|Emax| }»res (nm) |Emax| )»res (nm) |Emax| lres (nm)
NBTE 12133 830 4129 802 1952 797
NBT3PLE 24964 702 2864 847 1998 825

Tabela 4.6. Percentual da diferenca entre os valores maximos da intensidade do campo
elétrico e comprimentos de onda ressonantes nos gaps g = 15 nm e 20 nm em relagéo
aos valores no gap g = 10 nm

Diferenca em relacdo a g = 10 nm
Nanoantena bowtie g=15nm g=20nm
|Emax|2 }vres |Emax|2 )vres
NBTE 66% < 3% < 84% < 4% <
NBT3PLE 89% < 21% > 92% < 18% >

4.3.1.1.2 Influéncia de um Substrato de SiO;

A intensidade do campo elétrico proximo foi analisada para a NBT3PLE sobre um
substrato de dioxido de silicio (SiO;) de espessura igual a 60 nm. Sabe-se que a
presenca de um dielétrico sempre desloca a resposta dptica das ressonancias para o
vermelho, mas esses resultados sdo discutidos a fim de apresentar uma andlise
quantitativa sobre o caso desta NBO com um vértice formado por trés pontas. A Tabela

4.7 mostra as propriedades do SiO,.

Tabela 4.7. Propriedades do Dioxido de Silicio (SiO5)

Propriedades do Di6xido de Silicio (SiOy)
Permissividade elétrica 4,2
Permeabilidade magnética | 1
Densidade 2200 kg/m3
Condutividade térmica 1,4 W/K.m
Capacidade térmica 0,730 kJ/K kg
Difusividade térmica 8,71731 x 10" m?/s

Na Fig. 4.6, pode-se ver que quando a NBT3PLE é colocada sobre o substrato, sua
intensidade de campo elétrico diminui 48% e seu comprimento de onda ressonante

aumenta 39%, comparados com aqueles apresentados pela NBT3PLE sem o substrato.
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Figura 4.6. Intensidade do campo elétrico |E|2 no ponto no meio do gap para a NBT3PLE com e sem o
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Os valores méximos da intensidade do campo elétrico |Emax|? € 05 comprimentos
de onda ressonantes Ars observados na Fig. 4.6 sdo mostrados na Tabela 4.8, enquanto
que a Tabela 4.9 mostra o percentual da diferenca entre esses valores sem o substrato

em relacdo aos valores com o substrato.

Tabela 4.8. Valores méaximos da intensidade do campo elétrico |Emax/2 € comprimentos
de onda ressonantes Ars para a NBT3PLE com e sem o substrato de SiO,

Com substrato
|[Emaxl? | Ares (NM)
12998 975

Sem substrato
|[Emax]? | Ares (NM)
24964 702

Nanoantena bowtie
NBT3PLE

Tabela 4.9. Percentual da diferenca entre os valores maximos da intensidade do campo
elétrico e comprimentos de onda ressonantes sem o substrato em relacdo aos valores no
com o substrato de SiO;

Diferenca em relacéo ao “sem substrato”

Nanoantena bowtie

Com substrato

|E max|?

}»res

NBT3PLE

48% <

39% >

4.3.1.2 Distribui¢des Espaciais do Campo Elétrico Proximo

Para analisar a concentracdo do campo elétrico préximo ao longo do gap das NBOs

mostradas na Fig. 4.1, sua distribui¢do espacial no plano xy (z = 0) é ilustrada na Fig.

4.7.
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Figura 4.7. Distribuigdo espacial do campo elétrico |E| no plano xy (z = 0) para (a) NBTE, (b) NBTC, (c)
NBTLE e (d) NBT3PLE.

Pode-se ver que a NBTC (Fig. 4.7b) apresenta campo elétrico mais confinado
em suas pontas posicionadas no eixo X, j& que elas sdo mais acentuadas.
Consequentemente, esta NBO tem concentragcdo mais baixa de campo no meio do gap.
Por outro lado, as outras NBOs analisadas tem campo elétrico mais distribuido
uniformemente ao longo do gap. Analisou-se também a distribuigdo espacial do campo
elétrico na NBTE e na NBT3PLE no plano yz (x = 0) e no plano xz (y = 0), ilustradas na
Fig. 4.8 e na Fig. 4.9, respectivamente.

Na Fig. 4.8, para a NBTE e para a NBT3PLE, pode-se observar que a
distribuicdo do campo elétrico é mais alta no lado esquerdo das NBOs, onde a onda
plana incide. E possivel observar também diferencas nessas distribuicdes, as quais estdo

mais evidentes na Fig. 4.9.
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Figura 4.8. Distribui¢&o espacial do campo elétrico |E| no plano yz (x = 0) para (a) NBTE e (b) NBT3PLE.

Examinando a Fig. 4.9, para a NBTE, é visto uma distribuicdo uniforme de
campo ao longo do gap. Para a NBT3PLE, essa distribuicdo é mais alta no meio do gap,
onde z = 0, e nos cantos acima e abaixo do mesmo. Acredita-se que isso € devido a
influéncia das duas pontas laterais proximas da ponta do meio e, consequentemente, esta
NBO tem maior concentra¢do de campo elétrico proximo.

(a)

Ares = 830 nm . hres = 702 nm

Figura 4.9. Distribuicdo espacial do campo elétrico |E| no plano xz (y = 0) para (a) NBTE e (b) NBT3PLE.
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4.3.1.3 Densidades de Corrente
A densidade de corrente dentro da NBTE e da NBT3PLE foi analisada no plano xy (z =

0). Suas setas sdo ilustradas na Fig. 4.10.

(a) A/n"2 (b) a/n"2
Ares = 830 nm 3.08e5 Ares = 830 nm 7.51e5
7.04e5 |
6.10e5 |
5.16e5 |
4.22e5 !
3.29e5
2.35e5 |
= = !
L=d= '
P |
X k.
Z=0nm Z=0nm z E
X
A/n"2 A/n"2 1
(C) }1_ =702 nm a.a:eo (d) }1_ =702 nm ~.7:es
&9 3.39e6 s u.42e5
2.93e6 3.83e5
2.48e6 &
2.03e6
1.58e6 W
1.13e6 pepnp
6.77e5 -
2.26e5 A
0
E Z=0nm k,

Figura 4.10. Densidade de corrente no plano xy (z = 0): (a) NBTE, (b) ponta de NBTE, (c) NBT3P105LE,
(d) ponta de NBT3P105LE.

Para o plano xy (z = 0), para a NBTE (Fig. 4.10a), é visto que as setas da corrente
na ponta de ambas as NPOs que a compdem tém o mesmo sentido da direta para a
esquerda. Para o caso da NBT3PLE (Fig. 4.10c), € possivel notar que as setas da
corrente nas pontas de suas NPOs tém sentidos opostos, indo em direcdo ao centro do

gap (Fig. 4.10d), intensificando o campo elétrico préximo nesse gap.

4.3.1.4 Diagramas de Campo Distante

Para analisar o comportamento das NBOs da Fig. 4.1 na regido de campo distante,
investigou-se a variacdo dos valores maximos da secédo reta de espalhamento (SCSmax)
dessas NBOs. Este pardmetro tem a mesma definigdo da secéo reta radar (RCS), descrita
em [4]. A Fig. 4.11a representa esta variagdo na dire¢cdo +z versus comprimento de
onda. O comportamento ressonante das NBOs na regido de campo proximo e na regido
de campo distante é diferente. Na regido de campo préximo, 0 campo evanescente €
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predominante e no campo distante, existe apenas o campo de radiacdo [5]. Analisando a
Fig. 4.11a, pode-se ver que a NBTE apresenta a maior SCSpyax Na ressonancia, porque
ela tem a maior area e a NBTC apresenta a menor SCSpax, porque ela tem a menor area.
A NBTC tambeém possui seu Iébulo principal suavemente deslocado para a esquerda
(direcdo -x).

Os diagramas de radiacdo das NBOs, onde U é a densidade de poténcia
normalizada em dB [4], sGo mostrados na Fig. 4.11b. Estes diagramas, tracados no
plano xz, foram calculados para os comprimentos de onda ressonantes apresentados na
Tabela 4.1.
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Figura 4.11. (a) Secdes retas de espalhamento na direcdo +z versus comprimento de onda. (b) Diagramas
de intensidade de radiacdo U(0,¢) das NBOs no plano xz, em seus respectivos comprimentos de onda
ressonantes apresentados naTabela 4.1. Estes diagramas foram normalizados com a intensidade maxima
de radiacdo da NBTE.

4.4 Nanoantenas Bowtie Triangulares de Lado Encurvado e com Trés Pontas

A Fig. 4.12 mostra as NBOs formadas pelas NPOs apresentadas nas Figs. 3.8a-d, cujas
geometrias sdo formadas pela variacdo de W+. A Fig. 4.12a corresponde a NBT3P60LE
(W =60 nm), a Fig. 4.12b mostra a NBT3P75LE (Wt = 75 nm), a Fig. 4.12c apresenta
a NBT3P90LE (Wt =90 nm) e a Fig. 4.12d é a NBT3P105LE (W = 105 nm). Esta
ultima é a NBO mostrada na Fig. 4.1d. Todas as geometrias da Fig. 4.12 tém largura W

e raio de curvatura R iguais a 138,6 nm.
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NBET3P6OLE NBT3P75LE NBT3PS90OLE NBT3PI105LE
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(a) (b) {c) (d)

Figura 4.12. NBT3PLEs analisadas: g = 10 nm, W = R = 138,6 nm; (a) NBT3P60LE (W = 60 nm), (b)
NBT3P75LE (Wt =75 nm), (c) NBT3P90LE (Wy =90 nm) e (d) NBT3P105LE (W = 105 nm).

4.4.1 Resultados Numericos
4.4.1.1 Respostas Ressonantes do Campo Elétrico Préximo
Examinando os resultados na Fig. 4.13, é possivel observar mais de um pico de

ressonancia para as NBOs mostradas na Fig. 4.12.

23 /\ """" 2| == NBT3P6OLE
§ g £ Wy i | ==rrr NBT3P75LE
20[--------e - R f_.;.'. = = = NBT3P90LE
: i inly | =—NBT3P105LE

Intensidade de campo elétrico, [EF (x 1000}

0
400 800 1000 1200 1400
Comprimento de onda, 7 (nm)

Figura 4.13. Intensidade do campo elétrico |E|2 no ponto no meio do gap para as NBOs ilustradas na Fig.
4.12.

Assim como acontece com as NPOs apresentadas no Capitulo 3, o pico de
ressonancia do lado esquerdo, entre 600nm<A<700nm, se torna mais alto com o
aumento de Wr e o pico de ressonancia do lado direito, entre 800nm<A<900nm, é
gerado pela ponta do meio. A NBT3P105LE apresenta a maior intensidade de campo
elétrico e 0 menor comprimento de onda ressonante, comparada com as outras NBOs da
Fig. 4.12. Sua intensidade de campo elétrico é 106% mais alta e seu comprimento de
onda é 15% menor que aqueles apresentados pela NBTE (Fig. 4.1a).

Os valores maximos da intensidade do campo elétrico |Emax|? € 0S comprimentos

de onda ressonantes Ars Vistos na Fig. 4.13 sdo mostrados na Tabela 4.10, enquanto que
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a Tabela 4.11 mostra o percentual da diferenca entre esses valores em relacdo aos

apresentados pela NBTE.

Tabela 4.10. Valores maximos de intensidade do campo elétrico |Emax|> € comprimentos
de onda ressonantes Ars das NBOs ilustradas na Fig. 4.12

. Primeiro pico Segundo pico
Nanoantena bowtie Ere | Free (M) | B | s (M)
NBT3P60LE 7298 629 22156 | 964
NBT3P75LE 5491 635 24649 936
NBT3P90OLE 5837 668 [19881| 903
NBT3P105LE 24964 702 14884 | 880

Tabela 4.11. Percentual da diferenca entre os valores maximos da intensidade do campo
elétrico e comprimentos de onda ressonantes das NPOs ilustradas na Fig. 4.12 em
relacdo aos valores apresentados pela NBTE (Fig. 4.1a)

Diferenca em relacdo a NBTE

Nanoantena bowtie | Primeiro pico Segundo pico

|Emax|2 )\‘res |Emax|2 )vres
NBT3P60LE 40% < | 24% < | 83% > | 16% >
NBT3P75LE 55% < | 23% < | 103% > | 13% >
NBT3P90LE 5200< | 20% < | 64%> | 9% >
NBT3P105LE 106% >| 15% < | 23% > 6% >

4.4.1.2 Distribuigdes Espaciais do Campo Elétrico Proximo
A Fig. 4.14 ilustra a distribuicdo espacial do campo elétrico préximo no plano xy (z =
0), ao longo do gap das NBOs mostradas na Fig. 4.12.

Examinando a Fig. 4.14, pode-se observar que estas NBOs tém distribuicdo de
campo mais uniforme ao longo do gap. A fim de confirmar esta observacéo, analisou-se
também a distribuicdo espacial do campo elétrico nestas NBOs no plano yz (x = 0) e no
plano xz (y = 0), ilustradas pelas Fig. 4.15 e Fig. 4.16, respectivamente.

Na Fig. 4.15, pode-se ver que a distribuicdo de campo elétrico € mais alta no
lado esquerdo das NBOs, onde a onda plana incide. Também é possivel observar
diferencas entre essas distribuicGes, as quais estdo mais evidentes na Fig. 4.16.

A Fig. 4.16 mostra uma distribuicdo uniforme do campo elétrico ao longo do
gap no plano yz, para a NBT3P75LE (Fig 4.16b). Para a NBT3P60LE (Fig. 4.16a) e
para a NBT3P105LE (Fig. 4.16d), a distribuicdo do campo elétrico é uniforme no meio
do gap, onde z = 0, e também nos cantos acima e abaixo desse meio. Porém, a
intensidade do campo da NBT3P60LE é mais baixa que a da NBT3P105LE. Isso pode

ser explicado devido as pontas laterais da NBT3P60LE ndo estarem tdo proximas da
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ponta do meio, como acontece na NBT3P105LE. Para a NBT3P90LE (Fig. 4.16c), a

distribuicdo do campo elétrico é maior apenas nos cantos acima e abaixo de z = 0 nm.

hres = 964 nm

10 nm 10 nm

taes = 702 nm

Figura 4.14. Distribui¢do espacial do campo elétrico |E| no plano xy (z = 0) para (a) NBT3P60LE, (b)
NBT3P75LE, (c) NBT3P90LE e (d) NBT3P105LE.

(a)
Mes =964 nm 22 hres =931 nm & Dores = 264 res = 702 nm

20 nm 20 nm

¥y ¥y ¥y
E\' g E\' k z

Figura 4.15. Dlstrlbmgao espacial do campo elétrico |E| no plano yz (x = 0) para (a) NBT3P60LE (b)
NBT3P75LE, (c) NBT3P90LE e (d) NBT3P105LE.
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Figura 4.16. Distribuicdo espacial do campo elétrico |E| no plano xz (y = 0) para (a) NBT3P60LE, (b)
NBT3P75LE, (c) NBT3P9OLE e (d) NBT3P105LE.

4.4.1.3 Densidade de Corrente
A densidade de corrente também foi investigada dentro da NBT3P75LE (Fig. 4.17a) e
da NBT3P90LE (Fig. 4.17¢) no plano xy (z = 0). No caso da NBT3P75LE, as setas da
corrente na ponta de ambas as NPOs que a compdem tem sentido da esquerda para a
direta (Fig. 4.17Db).

Ja no caso da NBT3P90LE, é possivel notar que as setas da corrente na ponta de

ambas as NPOs também tem sentido da direita para a esquerda (Fig. 4.17d).



a/m°2
2.16e6

2.03e6
1.76e6
1496
1.22¢6
9475 N
6.77e5
A, 0605
1.35e5
L

(b)

Mres = 936 nm

o1

/2
2.05e6
1.92¢6
1.67¢6
1.41e6

® & ¥p3.8hes

P f 1.28e5

Figura 4.17. Densidade de corrente no plano xy: (a) NBT3P75LE (z = 0), (b) ponta de NBT3P75LE (z =
0), (c) NBT3P90LE (z = 0), (d) ponta de NBT3P90LE (z = 0).

4.4.1.4 Diagramas de Campo Distante

A Fig. 4.18a representa a variacao dos valores maximos de secao reta de espalhamento

(SCSmax) na direcdo +z versus comprimento de onda para NBOs ilustradas na Fig. 4.12.

Analisando a Fig. 4.18a, pode-se ver que todas as NBOs tém a mesma forma de onda de

SCSmax. A NBT3P105LE possui a maior SCSpax Na ressonancia porque ela tem a maior

area e a NBT3P60LE possui a menor SCSmax, j& que ela tem a menor &rea entre as

NBOs da Fig. 4.12. Como na regido de campo préximo, essas NBOs também possuem

mais de um pico de ressonancia na regido de campo distante. A Fig. 4.18b representa 0s

diagramas de radiacdo normalizados das NBOs da Fig. 4.12.
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Figura 4.18. (a) Secdes retas de espalhamento na dire¢do +z versus comprimento de onda. (b) Diagramas
de intensidade de radiacdo U(0,¢) das NBOs no plano xz, em seus respectivos comprimentos de onda
ressonantes apresentados na Tabela 4.10. Estes diagramas foram normalizados com a maxima intensidade

de radiacdo da NBT3P90LE.
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CAPITULO5
CONCLUSOES
5.1 Consideracdes Finais

Neste trabalho foi apresentada uma analise comparativa das propriedades ressonantes de
nanoparticulas e de nanoantenas bowtie de ouro com novas geometrias triangulares. Os
resultados numéricos foram obtidos nas regides do visivel e do infravermelho préximo
do espectro eletromagnético, simulados pela técnica de integracéo finita.

No Capitulo 3 foram apresentadas as novas geometrias propostas para
nanoparticulas de ouro isoladas. Os resultados numéricos obtidos para cada uma delas
foram comparados com os resultados obtidos para a nanoparticula triangular equilateral,
muito explorada em diversos trabalhos encontrados na literatura. Essa comparacao foi
feita com o intuito de destacar a relevancia de se adotar essas novas geometrias em
projetos e aplicacOes envolvendo nanoestruturas. As novas geometrias triangulares com
um vértice formado por trés pontas e com um de seus lados encurvado apresentaram,
em média, campo elétrico proximo trés vezes mais intenso que o apresentado pela
geometria triangular equilateral, além de mostrarem mais de um pico de ressonancia.

No Capitulo 4 foram apresentadas as nanoantenas bowtie de ouro com as novas
geometrias triangulares propostas. Essas nanoantenas possuem campo elétrico proximo
duas vezes mais alto que os das nanoantenas triangulares equilaterais (convencionais).
A presenca de um substrato de dioxido de silicio também foi analisada e os resultados
mostraram que seu pico de ressonancia diminui e se desloca para o vermelho (redshift)
em torno de 40 e 45%. As secOes retas de espalhamento para essas novas nanoantenas
também sdo maiores que as das nanoantenas triangulares equilaterais (convencionais),
porém seu l6bulo principal no diagrama de radiacdo € menor.

A distribuicdo espacial do campo elétrico proximo e a densidade de corrente
dentro das nanoestruturas de ouro apresentadas neste trabalho sdo bastante complexas.
Os resultados mostraram diferentes distribuicdes de campo e de corrente dentro das
novas geometrias triangulares, portanto, € preciso realizar um estudo mais completo a
respeito dessas propriedades.

Entende-se que ainda existem limitacbes e custos de fabricacdo de
nanoparticulas com pontas agudas. Geralmente estas nanoparticulas séo fabricadas com
pontas arredondadas cujo raio de curvatura € no minimo igual a 2 nm, porém, acredita-

se que, com o0 avanco das técnicas de fabricacdo, este problema serad resolvido no
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decorrer do tempo. Pode-se concluir, entdo, que as novas geometrias triangulares com
campo elétrico proximo fortemente realcado podem servir para a modelagem,
fabricagdo e projeto de nanoparticulas e de nanoantenas bowtie de ouro para diferentes
aplicacdes, tais como microscopia e sensores de fibra dptica. As propostas para

trabalhos futuros sdo apresentadas na secdo seguinte.

5.2 Trabalhos Futuros

A pesquisa desenvolvida e apresentada neste trabalho mostrou resultados que ainda
precisam de uma analise mais aprofundada para o completo entendimento das
propriedades ressonantes de nanoestruturas de ouro de geometrias complexas, ja que
tais propriedades dependem diretamente dessas geometrias. Portanto, a analise
desenvolvida neste trabalho deve ser aprofundada em trabalhos futuros. As atividades

propostas sdo:

e Investigar a densidade de corrente em diferentes fases de oscilacdo da onda
eletromagnética incidente e, consequentemente, a concentracao de carga dentro
das nanoparticulas;

e Fazer o calculo de autovalores para estudar mais detalhadamente os diferentes
modos presentes em nanoestruturas ressonantes propostas neste trabalho;

e Investigar as propriedades ressonantes destas geometrias utilizando
nanoparticulas compostas por outros metais, tais como a prata e o cobre;

e Modelar nanoshells metalicos com as mesmas geometrias das nanoparticulas de

ouro, ou seja, uma nanoparticula metalica com um dielétrico circundante.
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Internacional; Brasil/ Inglés; Meio de divulgacdo: Varios; Homepage:
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