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Resumo

Neste trabalho, propomos e investigamos uma nova metasuperficie plana, baseada em
discos dielétricos. A célula unitaria dessa metasuperficie é composta por um quadrimero
de discos, ou seja, um agrupamento de quatro discos que possibilita a excitagao de modos
quase escuros, caracterizados por uma emissao de radiagdo muito reduzida, associada as
ressonancias de dipolo toroidal. Esses quadrimeros sao organizados em agrupamentos
maiores, denominados supercélulas, projetadas com a mais alta simetria geométrica possivel,
correspondente ao grupo de simetria Cy,. Para tornar acessiveis os modos toroidais na
metasuperficie, utilizamos a teoria da representacao de grupos e o método de combinacao
linear adaptada a simetria, demonstrando que é necessario, primeiramente, quebrar a
simetria do quadrumero e, posteriormente, a simetria da supercélula. Apresentamos e
discutimos, de forma detalhada, diferentes mecanismos para a redugao de simetria, processo
pelo qual se modifica a simetria geométrica da estrutura para ativar modos eletromagnéticos
especificos. Quando a simetria da supercélula, originalmente do tipo Cly,, é reduzida para
o grupo Cf, a metasuperficie passa a apresentar, simultaneamente, ressonancias toroidais
e antitoroidais, estas tultimas associadas a distribui¢coes de campo com topologia oposta
a dos dipolos toroidais convencionais. As previsoes tedricas foram validadas por meio
de simulagoes eletromagnéticas de campo completo full-wave, considerando a incidéncia
de uma onda plana sobre a estrutura, confirmando o comportamento esperado. Por fim,
discutimos as potenciais aplicagoes das estruturas analisadas, destacando seu uso em

dispositivos Opticos avancados e sistemas fotonicos.

PALAVRAS-CHAVE: Modo Toroidal; Metasuperficie; GHz.



Abstract

In this work, we propose and investigate a new planar metasurface based on dielectric
disks. The unit cell of this metasurface is composed of a quadrumer of disks, that is, a
grouping of four disks that enables the excitation of quasi-dark modes, characterized by
very low radiation emission, associated with toroidal dipole resonances. These quadrumers
are arranged into larger groupings, called supercells, designed with the highest possible
geometrical symmetry, corresponding to the Cy, symmetry group. To make the toroidal
modes accessible in the metasurface, we employed group representation theory and the
symmetry-adapted linear combination (SALC) method, demonstrating that it is necessary,
first, to break the symmetry of the quadrumer and, subsequently, the symmetry of the
supercell. We present and discuss in detail different mechanisms for symmetry reduction,
a process by which the geometrical symmetry of the structure is modified to activate
specific electromagnetic modes. When the supercell symmetry, originally of the Cy, type,
is reduced to the C group, the metasurface starts to exhibit both toroidal and antitoroidal
resonances, the latter associated with field distributions of opposite topology to those of
conventional toroidal dipoles. The theoretical predictions were validated through full-wave
electromagnetic simulations, considering the incidence of plane waves on the structure,
confirming the expected behavior. Finally, we discuss potential applications for the analyzed

structures, highlighting their use in advanced optical devices and photonic systems.

KEYWORDS: Toroidal; metasuperficie; GHz.
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1 INTRODUCAO

Os metamateriais possuem uma estrutura tridimensional, podendo apresentar ou
nao caracteristicas periédicas, e podem ser artificiais e/ou dielétricos. Esses materiais tém
sido amplamente investigados nas tultimas décadas, principalmente devido a sua interacao
com ondas eletromagnéticas. Essa interacao resulta em efeitos que nao sdo observados em
materiais naturais [1]. A interacdo dos metamateriais com campos elétricos e magnéticos é
intrinseca e particular, sendo que suas caracteristicas ressonantes podem ser controladas

pela geometria das células unitarias que formam a estrutura.

Os metamateriais podem apresentar aplicacoes aprimoradas em funcoes de dispo-
sitivos ja existentes, tais como antenas, absorvedores, superlentes, sistemas de cloaking,
redugao de espalhamento e captacao de energia [2]-[10]. No entanto, apesar da ampla
aplicabilidade dessas tecnologias, ainda persistem limita¢oes relacionadas a fabricacao

tridimensional, especialmente em escalas reduzidas, como as micro e nanométricas.

As metasuperficies, por sua vez, correspondem as versoes bidimensionais dos
metamateriais, sendo compostas por elementos artificiais de dimensoes subcomprimento
de onda e espessura reduzida, o que lhes confere a capacidade de manipular ondas
eletromagnéticas [11]. Essa caracteristica é de grande relevancia para aplicagoes em
nanoeletronica e nanofotonica, particularmente na fabricacao de dispositivos opticos, pois
possibilita um controle mais preciso sobre a interacdo da luz com o material. Atualmente,
o estudo das metasuperficies apresenta um crescimento acelerado e, aliado a exploracao
de novos materiais, tem viabilizado o desenvolvimento de tecnologias aplicaveis em areas

interdisciplinares.

As metasuperficies oferecem beneficios especificos, destacando-se pelo peso reduzido
e pela facilidade de fabricagdo. A interacao das ondas eletromagnéticas na superficie desses
materiais pode ser controlada por meio da manipulacao das células unitarias dispostas na
estrutura, cuja impedancia desempenha um papel fundamental no controle da fase ou da
velocidade de grupo. Além da manipulacao de ondas sobre a superficie, diversos estudos

em andamento investigam a possibilidade de controlar ondas planas em espago livre [12].

No Capitulo 2, é apresentada uma revisao da literatura sobre os modos de dipolo
toroidal e sua ativacao, além da andlise de sistemas simétricos e de sua influéncia nesse
processo. Sao discutidos os tipos de ressonancias associadas a modos coletivos, a estrutura
de analise composta por supercélulas e trabalhos recentes relacionados, amplamente

disponiveis na literatura.

No Capitulo 3, descrevem-se os parametros utilizados na modelagem geométrica da

estrutura, bem como sua implementagao no software COMSOL Multiphysics. Sao abordadas
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as condicoes de contorno, os tipos de incidéncia, as portas excitadas e a utilizacao da
Perfectly Matched Layer (PML), que tem a fungdo de absorver as ondas incidentes e
refletidas nas bordas da simulacao, minimizando efeitos de reflexao que poderiam distorcer
os resultados. Também sao descritas as caracteristicas da metasuperficie e realizadas
analises envolvendo uma e quatro estruturas em disco, destacando-se a aplicagdo da teoria

de grupos na estrutura em estudo.

Por fim, no Capitulo 4, apresentam-se os resultados numéricos obtidos a partir
das perturbagoes introduzidas na estrutura. Foram investigados os automodos toroidais
que podem existir em uma metasuperficie composta por quadrimeros nao perturbada, o
desenvolvimento do fator-() a medida que ocorre o aumento da assimetria na estrutura, o
coeficiente de transmissao e os mapas de distribuicao dos campos elétrico e magnético em

diferentes regides préximas ao centro dos discos dielétricos.
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2 REVISAO DA LITERATURA

2.1 EQUACOES DE MAXWELL

As equagoes de Maxwell constituem a base essencial da teoria eletromagnética,
uma vez que descrevem a interagao e a propagacao dos campos elétrico e magnético no

espago e no tempo. Elas sdo expressas por [13]:

vV E="2, (2.1)
€0
V-B=0, (2.2)
. 9B
E=_2 2.
V x 5 (2.3)

- - OF
V X B = pod + oo

o (2.4)

em que E ¢é o vetor campo elétrico, gy representa a permissividade elétrica do vacuo, p
¢é a densidade volumétrica de carga elétrica, B é o vetor densidade fluxo magnético, ¢

é o tempo, g é a permeabilidade magnética do vacuo e J é a densidade de corrente elétrica.

Ao considerar materiais sujeitos a polarizagao elétrica (P) e magnetizagao (M),
torna-se conveniente reescrever o conjunto de equagoes utilizando as equacoes constitutivas

[14], as quais sdo expressas por:

D =¢eyE (2.5)

B = uoH (2.6)

sendo D o vetor densidade de fluxo elétrico e H o vetor intensidade de campo magnético.

Ao considerar um sistema periddico, isto é, ao assumir que as propriedades fisicas
se repetem em intervalos regulares, é possivel introduzir o conceito de onda plana e a
transformada de Fourier para descrever um modo harmonico nas equagoes de Maxwell.

Em termos matematicos, isso é representado por

F(7,t) = Re{F(f)e™"}, (2.7)
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em que F' denota os campos elétrico ou magnético, F(7) é o fasor de F', 7 é o vetor posi¢ao
e w ¢ a frequéncia angular. Com isso, as intensidades dos campos elétrico £ e magnético

H podem ser expressas da seguinte forma:
E(7,t) = Re{E(F) ¢} (2.8)

H (7 t) = Re{H(7) e*'}. (2.9)
Ao substituir (2.8) em (2.5), encontra-se:

D(7,t) = eo Re{E(F) e™'}. (2.10)

—

Dessa forma, em um sistema livre de fontes (J =0e p=0), (2.1)-(2.4) podem ser

reescritas em suas formas harmonicas, ou seja,

V- H(7) =0, (2.11)

V- [e(M) E(X)] =0, (2.12)

V x E(7) + iwpo H(F) = 0 (2.13)

e V x H(F) — iweo B(7) = 0. (2.14)

Assim, é possivel determinar a funcao de onda, essencial para entender a propagacao e o
confinamento de ondas eletromagnéticas em sistemas periédicos [14], cuja equagao é dada

por

v x (%v x H(F)) - ()2H(F) (2.15)

na qual,

(2.16)

¢ a velocidade da luz no espaco livre.
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2.2 MODO TOROIDAL

Os modos toroidais constituem padroes especificos de oscilagao, ressonancia ou
distribuicao de campo que ocorrem em sistemas fisicos com simetria toroidal, ou seja,
em estruturas com a forma de um toro, uma superficie tridimensional assemelhada a um
anel. Tais modos se caracterizam pela circulagao fechada de correntes elétricas ou campos
magnéticos ao longo do contorno do toro, originando configuragoes de campo peculiares,

distintas das configuragoes dipolares ou multipolares convencionais [15].

O modo toroidal se destaca por apresentar uma topologia de campo magnético ou
elétrico confinada no interior da estrutura toroidal, resultando em momentos toroidais,
definidos como quantidades vetoriais associadas a circulagao de corrente ou campo. Dife-
rentemente dos momentos dipolares, os momentos toroidais exibem baixa irradiagdo para
0 meio externo, o que os torna relevantes em aplicagoes que demandam controle rigoroso
da emissao de radiacao eletromagnética, como em metamateriais, antenas compactas e

dispositivos de ressonancia de alta qualidade (high-Q) [16].

Esses modos se manifestam em diversas areas da fisica, destacando-se Na Optica e
fotonica, em metassuperficies dielétricas e ressonadores, onde distribuicoes especificas de

corrente deslocada e de campo elétrico ou magnético originam ressonancias toroidais.

As propriedades desejadas para nano e microssistemas de éptica plana sao, em
geral, definidas com base na amplitude, polarizacao e fase da luz refletida e transmitida.
Avancos tedricos e experimentais recentes tém evidenciado o grande potencial de sistemas
formados por elementos subcomprimento de onda, organizados em matrizes periddicas de

materiais dielétricos, para viabilizar funcionalidades épticas especificas [17].

A estrutura local dos campos eletromagnéticos, que é determinada pela disposi¢ao
dos elementos constituintes, define as propriedades globais desses sistemas. Nos tultimos
anos, componentes de 6ptica plana baseados em modos toroidais tém sido amplamente
investigados, destacando-se como alternativas promissoras para o controle avancado da

propagacao e manipulacao da luz em dispositivos fotonicos integrados.

Os modos toroidais constituem uma classe especial de excitacoes, distintas dos
modos multipolares elétricos e magnéticos convencionais [18, 21]. Em sistemas com elevada
simetria, esses modos sao frequentemente protegidos pela simetria de seus estados funda-
mentais também denominados modos escuros ou presos, como observado na Fig. 1. Dessa
forma, ao contrario dos modos brilhantes, os modos toroidais nao podem ser diretamente
excitados por ondas planas normalmente incidentes. No entanto, sua excitagao pode ser
viabilizada por meio da quebra de simetria na matriz da célula unitaria, que corresponde

a célula fundamental da estrutura analisada [22, 24].

A quebra de simetria necessaria é alcangada por meio de perturbagoes nas metamo-

léculas das células unitarias, o que habilita o modo de acoplamento com a onda incidente.
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Figura 1 — Trés familias de multipolos dinamicos. Representacao artistica de configuragoes
de carga e padroes de radiacao de campo distante de energia elétrica, magnética,
e multipolos toroidais. Adaptada [25].

Quando as perturbagoes sdo pequenas, ressonancias muito nitidas se manifestam nos
espectros de transmissao e reflexdo da metasuperficie. Os modos toroidais sdo protegidos
por simetria em todos os dielétricos das metasuperficies, ao contrario de suas contrapartes
metélicas, que fornecem um fator de qualidade aprimorado (fator Q) das ressonéncias e um
confinamento de campo proximo muito alto devido as baixas perdas inerentes em materiais
dielétricos. Essa interacao luz-matéria aprimorada, devido a luz localizada nos elementos
ressonantes com modos toroidais, levou a demonstracao de inimeras aplicagoes, entre as
quais sensores altamente eficientes [26]-[28], filtros e interruptores de banda estreita [29],
moduladores, emissores e lasers [30]-[31], fotodetectores [32] e componentes nao lineares
[20]. Além disso, a caracteristica do perfil do campo eletromagnético do modo dipolo
toroidal também pode ser explorada em sistemas de nano-lasing direcional [33] e divisao

de feixe de polariza¢ao dependente do dngulo [34].

O elemento de construcao das metasuperficies na presente pesquisa é um ressonador
dielétrico de alta permissividade. Juntamente com o método de elementos finitos, uma
abordagem analitica de expansao de multipolos é amplamente utilizada para definir as
ressondncias em tais particulas [35]-[36]. Os modos toroidais podem ser excitados em uma
unica particula [37]-[38], dimeros [39], trimeros [40], quadriimeros [41]-[43], pentdmeros e

hexadmeros [44], e também em aglomerados rombdides [24].

Realizacoes experimentais das ressonancias do modo toroidal sdo apresentadas em
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[34], [38], [40], [52], [53]. Foi revelado recentemente que, junto com os modos coletivos
chamados de modos toroidais de ordem (TO), modos de ordem antitoroidal (ATO) podem
existir em metasuperficies dielétricas compostas por grupos de trimeros baseados em
discos dielétricos de alto indice de permissividade [52], [53]. Em arrays com TO, todos os
momentos toroidais dos discos dielétricos sao orientados em paralelo, enquanto, no caso de
ATO, eles estao alinhados de forma antiparalela em discos vizinhos. Nota-se também as
peculiaridades dos modos toroidais em sistemas mais complexos, como matrizes hexagonais,
que sao discutidas em [55]. Segundo Dmitriev (2021), na pesquisa Symmetry analysis of
trimer-based all-dielectric metasurfaces with toroidal dipole modes [56], demonstrou-se
que, em tais metasuperficies, é possivel controlar a polarizacao dos modos TO e ATO. A
excitagao do modo toroidal em grupos compostos por varias particulas é analisada por

diferentes métodos numéricos.

As caracteristicas dos campos eletromagnéticos podem ser obtidas por técnicas
semi-analiticas, como o método de expansao multipolar completo, que inclui os modos
toroidais [18]. Alguns modelos aproximados, nos quais os processos sdo descritos por
simples equacoes diferenciais ou algébricas, foram desenvolvidos, o que sera evidenciado
nos préximos capitulos. Dentre eles, pode-se citar o modelo de acoplamento de osciladores
harménicos [57]-[66] e o método de circuitos elétricos RLC [67], [68]. Outra abordagem
apropriada ¢ a teoria dos modos acoplados temporais (TCMT) [69]-[71].

Entre as abordagens analiticas e numéricas, o método da teoria de grupos foi de
grande relevancia para a analise dos resultados obtidos com o estudo dos quadrimeros
[72]-[76]. A partir das propriedades de transformacao de uma base eletromagnética sob
simetrias das particulas, pode-se determinar os modos naturais (autoondas), que sao
modos de vibracao natural da estrutura das particulas e seus comportamentos coletivos
responsaveis pelas caracteristicas ressonantes de toda a metasuperficie. Esses métodos
incluem um conjunto de representacoes estudadas na teoria de grupos [77] e [78]. Os
métodos tedricos de grupos permitem definir regras de selecao para a existéncia de modos em
metasuperficies [79]. Em [55], uma nova abordagem para tais sistemas baseados em grupos
magnéticos é apresentada. Quando as metasuperficies sao modeladas no modo discreto
de aproximacao dipolar, o método de combinagoes lineares adaptado a simetria (SALC)
pode ser uma ferramenta poderosa [64] e [65]. Este método combina os modos individuais
de particulas, formando um agrupamento de células unitarias usando representagoes

irredutiveis (IRREPs) do grupo de simetria correspondente.

Diversos estudos investigaram os modos toroidais em arranjos compostos por
quatro elementos dielétricos, organizados em configuragoes denominadas quadrimeros.
Teoricamente, foi demonstrado que a ressondncia associada ao modo dipolar toroidal pode
apresentar um alto fator (), sendo excitada por uma onda linearmente polarizada, incidente

normalmente sobre uma metasuperficie baseada em quadrimeros [41, 44, 80, 83]. Isso foi
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confirmado por experimentos em [41]-[43]. No entanto, alguns aspectos do problema da
excitagao de metasuperficies de quadriameros e sua andlise detalhada estao ausentes na

literatura.

Foi demonstrado recentemente [41], [42], que em um arranjo geométrico com
quadrumeros é possivel obter o modo de regime TO. Mostraremos que o modo ATO
também pode se manifestar nessas metasuperficies, projetando adequadamente mais
configuragoes complexas baseadas em simetria e fazendo algumas consideragoes, além de
observar de forma analitica as ferramentas acima mencionadas. Os modos TO e ATO

podem ser observados em uma visao idealizada na Fig. 2.

De fato, uma combinacao de quatro quadrimeros em uma supercélula permite
modelar qualquer simetria relacionada ao grupo Cy, e todos os seus subgrupos, tanto
teoricamente quanto na geracao dos possiveis automodos de supercélulas, incluindo TO e
ATO. Assim, o principal problema deste trabalho é a investigacao de tais modos nesta nova
classe de metasuperficies dielétricas. Vamos discutir diferentes métodos para a excitacao
desses modos. O problema sera resolvido de forma sistematica, incluindo uma discussao
detalhada sobre a estrutura do campo eletromagnético proximo nas metasuperficies e suas
possiveis aplica¢oes. Todos os resultados tedricos sao validados por analise de autofrequéncia

e por simula¢oes numéricas de onda completa.

2.3 ALGUMAS APLICACOES DE MODOS TOROIDAIS PRESEN-
TES NA LITERATURA

Pode-se observar no trabalho "Toroidal Dipole Resonances in All-Dielectric Oligo-
mer Metasurfaces" [45], de 2019, apresentado nas Fig. 3 e Fig. 4, grandes contribuigoes para
a area, uma vez que a pesquisa sobre superficies totalmente dielétricas e suas metamoléculas
compostas por oligbmeros em forma de disco, como trimeros, quadrimeros e hexameros,

propoe o suporte a dipolos toroidais. A regiao investigada abrange o infravermelho.

Este trabalho estuda estruturas metalicas com projetos especificos, amplamente
adotados para obter respostas toroidais. No entanto, as aplicacoes dessas estruturas sao
frequentemente limitadas pela significativa perda intrinseca, especialmente em frequéncias
Opticas. A pesquisa proposta amplia a diversidade de sistemas 6pticos totalmente dielétricos,

incluindo ressonancias dipolares toroidais.

No trabalho “Toroidic and Antitoroidic Orders in Hexagonal Arrays of Dielectric
Trimers: Magnetic Group Approach” [46], observado na Fig.5, investigam-se ressonancias
de dipolo toroidal protegidas por simetria, bem como as condi¢des para sua excitacao

em um novo tipo de metamaterial eletromagnético. Esses metamateriais consistem em
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Figura 2 — Esquemas idealizados de a) modo escuro TO, grupo magnético Cy,; b) modo
ATO escuro, grupo magnético Cy,, setas circulares azuis mostram o fluxo do
campo magnético em quadrimero.

matrizes periddicas planares, totalmente dielétricas, compostas por discos dispostos sobre
um substrato dielétrico. Os blocos elementares dessas matrizes sao trimeros organizados

em supercélulas unitarias hexagonais, cuja simetria geométrica maxima é C,.

A andlise emprega a teoria da representacdo de grupos associada a teoria dos
grupos magnéticos, configurando uma abordagem inovadora para esse tipo de problema.
Verifica-se que, para acessar os supermodos toroidais da matriz, é necessario romper a
simetria da supercélula unitaria em duas etapas: inicialmente, reduz-se a simetria Cj3, do

trimero e, em seguida, a simetria Cg, da propria supercélula.

O estudo retne resultados tedricos e experimentais relacionados a excitagao do
modo toroidal. Os metamateriais propostos apresentam potencial para proporcionar uma
interacao luz-matéria aprimorada, devido ao confinamento espacial e temporal da luz em

sistemas ressonantes com altos fatores de qualidade.
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Figura 3 — Vista artistica das metamoléculas compostas por oligdbmeros de disco totalmente
dielétricos. Da esquerda para a direita: exemplos de trimeros, quadrimeros,
pentamers e hexamers. Normalmente a onda plana incidente com campo elétrico
direcionado a um dos eixos de simetria dos oligbmeros que é empregada para
excitar Ressonancias dipolares toroidais. Quando as respostas dipolares toroidais
sao excitadas, o campo magnético (setas vermelhas) forma um circuito fechado
que penetra todas as ressonadores dielétricos, gerando assim um momento de
dipolo toroidal fora do plano (setas amarelas)[45].

Figura 4 — Resposta toroidal da caixa do trimero. a) Vista esquematica da metasuperficie
na qual as metamoléculas sdo compostas por discos em forma de trimero.
b) Pardmetros geométricos de uma célula unitaria na metasuperficie em (a),
onde r = 150 nm, d = 250 nm, P = 1000 nm e altura do disco h = 250
nm. Campo elétrico do onda plana normalmente incidente é ao longo do
eixo y. O trimero apresenta simetria C3 em relagao ao eixo z fora do plano. ¢)
Espectro de transmissao de a metasuperficie do trimero. A ressonancia do dipolo
toroidal é marcada com cor sombreada. d) Resultados da expansdo multipolar
e espectro de transmissao detalhado da regiao sombreada em (c). Seis termos
estao envolvidos: dipolo elétrico (ED), dipolo toroidal (TD), dipolo magnético
(MD), quadrupolo elétrico (EQ), quadrupolo (MQ) e octopolo elétrico (EO).
e,f) Distribui¢cdo do campo magnético e do campo elétrico respectivamente,
calculados no mergulho de transmissao em (d). Setas em (e) indicam vetores
de campo magnético[45].
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Na literatura, destaca-se o trabalho “Toroidal Figenmodes in All-Dielectric Me-
tamolecules” [47], no qual se realiza uma investigacao completa dos modos ressonantes

eletromagnéticos suportados por sistemas de hastes posicionadas nos vértices de poligo-
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Figura 5 — Momento dipolar elétrico exato com contribuigoes correspondentes do dipolo
elétrico LWA e momentos de dipolo toroidal de um tnico trimero para sua
(a) irradiagdo lateral e (b) frontal por um onda linearmente polarizada. A
designacao dos vetores k e E do onda incidente e uma aparéncia do modo
préprio toroidal do trimero sao dadas nas inser¢oes. No modo proprio, setas
vermelhas e pretas correspondem ao fluxo de correntes de polarizagao elétrica
e respectivamente, a seta amarela em negrito indica o dipolo toroidal momento
T, e as setas azuis em negrito indicam o dipolo magnético momentos m de
discos individuais. A posi¢do do modo préprio no escala de comprimento de
onda é marcada por uma cruz vermelha. Parametros do trimero sdo: ¢; = 22,
hq/D = 0,45 e em a;/D = 1,125[46].

nos canonicos, conforme ilustrado na Fig. 6. Esses sistemas de bastonetes, que formam
metamoléculas ciclicas totalmente dielétricas, demonstram a capacidade de sustentar o
modo dipolo toroidal nao convencional, caracterizado pela excitacao de modos dipolares

magnéticos em cada haste.

Além dos modos toroidais, o estudo identifica modos coletivos espectralmente
adjacentes. A evolugao das frequéncias ressonantes em funcao da separagao entre as hastes
¢ analisada, revelando oscilagbes em torno da ressonancia dipolar magnética de uma
haste isolada. Essa caracteristica decorre da natureza fortemente acoplada dos modos
constituintes. Ressalta-se que a faixa espectral investigada corresponde a regiao de radiagao

terahertz.

No trabalho “Symmetry Analysis of Trimer-Based All-Dielectric Metasurfaces with
Toroidal Dipole Modes” [48], publicado em 2021, sao discutidas as condigdes de simetria
necessarias para a excitacao de modos de dipolo toroidal protegidos pela simetria, organi-
zados em metasuperficies totalmente dielétricas compostas por trimeros ou aglomerados

de discos dielétricos em trimeros duplos, como ilustrado na Fig. 7 e Fig. 8. Essas metasu-
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Figura 6 — Esquema das metamoléculas ciclicas em estudo para N = 3,4. Em todos os
casos, hastes polaritonicas idénticas e infinitamente longas de secao transversal
circular e um raio R = 8 m estao localizados em os vértices de poligonos
regulares. O material da haste é LiTaOszcompermissividadee, = 41 em torno
de 2 THz[47].

perficies promovem maior interacao luz-matéria, devido ao confinamento espacial da luz

em sistemas ressonantes com elevado fator de qualidade.

Para descrever as caracteristicas dos modos toroidais presentes nos aglomerados
de discos, empregaram-se a aproximacao dos momentos de dipolo magnético, a teoria
de representacao de grupos, combinada com a representacao linear adaptada a simetria,
e a teoria de circuitos. Os resultados tedricos foram validados por meio de simulagoes

numéricas de onda completa e experimentos na faixa de micro-ondas.

O estudo demonstrou que o modo dipolo toroidal manifesta-se como um estado
quase escuro no trimero, podendo ser excitado na metasuperficie pelo campo de uma onda
polarizada, desde que a simetria do trimero seja devidamente reduzida. Na metasuperficie,
as propriedades desse modo sao determinadas, principalmente, pelos parametros de um
Unico trimero e nao resultam da periodicidade da matriz. O acoplamento entre os modos
dipolares toroidais dos trimeros pode ocorrer nas formas de ligacao e anti-ligagao, resultando

em diferentes ordens do momento de dipolo toroidal liquido.

Por fim, o trabalho apresenta uma comparacao entre os resultados numéricos e

experimentais, evidenciando boa concordancia entre ambos.

Ao analisar a publicacao “Toroidal dipole resonances by a sub-wavelength all-
dielectric torus” [49] de 2022, verifica-se que, embora as ressonincias de dipolo toroidal
(TDRs) baseadas em metamoléculas artificiais tenham sido amplamente relatadas, os
TDRs suportados por uma tnica particula dielétrica permanecem pouco explorados, como
evidenciado na Fig. 9. No trabalho citado, demonstra-se que um toro totalmente dielétrico
de subcomprimento de onda é capaz de sustentar um TDR dominante. Observa-se que o
campo magnético apresenta um consideravel aprimoramento, assumindo uma configuracao

semelhante a um vértice no interior do toro, o que confirma a excitagao toroidal.
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Figura 7 — Uma vista esquematica de dois projetos de um metasuperficie dielétrica com-
posta de (a) trimeros e (b) trimeros gémeos, e (¢) um esbogo da célula unitaria
com um trimero[48].

O estudo discute a influéncia dos parametros geométricos, da permissividade
dielétrica e da polarizacao na evolucao dos TDRs. Verifica-se que a excitagao toroidal
ocorre predominantemente sob polarizacao TM, enquanto o estado anapolo manifesta-se
sob polarizagao TE. Este trabalho propoe, assim, uma nova abordagem para a excitacao

de modos toroidais, utilizando um ressonador dielétrico simples.

Por conseguinte, ao analisar o trabalho “Ultra-high Q-factor toroidal dipole reso-
nance and magnetic dipole quasi-bound state in the continuum in an all-dielectric hollow
metasurface” [51], identifica-se uma andlise numérica realizada pelos autores de uma
metasuperficie oca totalmente dielétrica, operando na regiao do infravermelho, composta
por cilindros de silicio com duas cavidades retangulares assimétricas. O estudo demonstra
a ocorréncia de uma ressonancia de Fano acentuada, com profundidade de modulacao
proxima do total, excitada por um estado quasi-bound no continuo, cujo fator de qualidade

(@) pode alcangar 8428 quando o = 40 nm, conforme descrito na Fig. 10.

Por meio de técnicas numéricas, as duas ressonancias de Fano observadas sao
caracterizadas pelas respostas do dipolo toroidal e do dipolo magnético (MD), respecti-
vamente. Destaca-se que o fator-() do modo MD pode atingir o valor de 17106. Além
disso, o trabalho investiga a dependéncia dos espectros de transmissao em fungao de
diferentes pardmetros geométricos. Em razao de suas estreitas larguras de linha e do forte
confinamento do campo préximo, a estrutura proposta apresenta potencial aplicacao como
sensor de indice de refragdo, alcangando uma sensibilidade maxima (S) de 160 nm e um

valor maximo de mérito de 575 RIU .

Os autores concluem que a estrutura apresentada oferece excelentes perspectivas

para aplicacOes nas areas biomédica, agricola e de detec¢do quimica.
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Transmission

Figura 8 — Evolucao dos espectros de transmissao em funcao do comprimento de onda
normalizado para a metassuperficie composta por células unitarias quadradas
(p x p) com (a), (b) trimeros ndo perturbados e (c), (d) trimeros perturbados
por deslocamento de um disco particular a uma distancia AH; ao longo do
eixo y[48].
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Figura 9 — As distribui¢oes de campo magnético para as trés primeiras ressonancias de
Mie do dielétrico toro. (a) Ressondncia dipolar magnética; (b) Ressonancia
magnética quadrupolar; (¢) TDR. O topo e painéis de botdes representam os
valores absolutos e vetor de aragao do campo magnético, respectivamente. A
seta em (a) indica o vetor de onda incidente. Aqui, os diagramas de campo em
(a-c) est@o no plano x-y (isto é, plano z = 0)[49].

-

Incident wave

(a)

Figura 10 — (a) Esquema da metasuperficie consistindo de uma matriz de cilindros ocos de
silicio sobre um substrato de vidro e a configuracao de onda plana incidente.
(b) Esquema de uma célula unitdria e pardmetros geométricos. (c) Vista
superior de uma célula unitaria e parametros geométricos[51].
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3 METODOLOGIA

Apresenta-se, nesta se¢ao, um estudo tedrico acerca da disposicao dos discos e da
modelagem do quadrimero, definindo-se os parametros necessarios para o desenvolvimento

do dispositivo.

3.1 Descricao do dispositivo no software COMSOL Multphysics

O estudo tedrico foi realizado por meio de simulagoes no software COMSOL
Multiphysics, versao 5.5 [81], que utiliza o método dos elementos finitos (FEM — Finite
Element Method) para analisar e resolver problemas complexos em diversas areas da
engenharia e ciéncias aplicadas [82]. Este software permite modelar fendmenos fisicos,
como transferéncia de calor, eletromagnetismo, mecéanica estrutural e dinamica de fluidos,
oferecendo uma abordagem precisa para entender e prever o comportamento de sistemas
reais. Nesse contexto, foi possivel modelar a estrutura pesquisada e definir parametros

reais que simulam um ambiente controlado.

O método dos elementos finitos é uma abordagem numérica utilizada para resolver
equagoes diferenciais parciais de forma precisa. Sua esséncia consiste em dividir um
sistema continuo, como uma estrutura mecanica ou um campo elétrico, em pequenas
partes chamadas de elementos finitos. Em cada um desses elementos, o comportamento
fisico é representado por funcées matematicas, permitindo uma solucdo aproximada
para problemas complexos que seriam praticamente impossiveis de resolver com métodos

analiticos tradicionais.

Para simular como os campos eletromagnéticos afetam a resposta oéptica das
metasuperficies irradiadas por uma onda plana linearmente polarizada, foi utilizado o
médulo RF do COMSOL Multiphysics. Este médulo é um solucionador eletromagnético
baseado no método dos elementos finitos, que permite modelar, resolver e analisar problemas
envolvendo a propagacao de ondas eletromagnéticas em diferentes tipos de materiais e

estruturas.

Apés a modelagem das geometrias-base para o projeto, conforme observado na
Fig. 11, foram inseridos todos os parametros fisicos relevantes, incluindo propriedades
dielétricas dos materiais, frequéncia de operacao e direcao de propagagdo das ondas. Além
disso, cada subdominio (ou seja, cada regiao diferente do modelo) recebeu sua defini¢ao

de material, associando propriedades como permissividade e permeabilidade relativas.

Para representar corretamente a natureza periédica das metasuperficies, foram

aplicadas condicoes de fronteira especificas. Nas paredes laterais das células unitarias,
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utilizou-se a condicao Periodic Condition - Floquet periodicity, que impoe continuidade
de fase e amplitude entre as bordas opostas do dominio. Isso permite simular um ar-
ranjo periddico bidimensional infinito a partir de uma tnica célula unitaria, replicando o

comportamento real da estrutura sem a necessidade de modelar todo o conjunto fisico.

Nas faces superior e inferior do dominio, foram aplicadas as condig¢oes Scattering
Boundary Condition - No incident field, que simulam fronteiras abertas para as ondas
eletromagnéticas, permitindo que as ondas irradiadas se propaguem livremente para fora
do dominio simulado, minimizando reflexoes artificiais. Essa configuracao garante uma
representacao precisa da interagdo das ondas com a estrutura, sem a interferéncia de

bordas fisicas artificiais.

Para introduzir a onda plana incidente no dominio, foram utilizadas portas do
tipo Port Periodic. Essas portas atuam como superficies de excitagdo e absorcao de
ondas, sendo configuradas com o modo fundamental de propagacao e definidas para
trabalhar em conjunto com as condig¢oes de periodicidade impostas nas laterais. A Port
Periodic é configurada para emitir uma onda plana linearmente polarizada em direcao a
metasuperficie, além de absorver as ondas transmitidas e refletidas, permitindo a analise

precisa dos parametros Opticos resultantes, como transmissao, reflexao e absorcgao.

Essas configuragoes, em conjunto, permitem uma modelagem eficiente e realista do
comportamento eletromagnético de metasuperficies periédicas irradiadas por ondas planas

no regime 6ptico, garantindo resultados numericamente robustos e fisicamente coerentes.

Além disso, os subdominios definidos entre as faces superior, inferior e as portas
formam regioes conhecidas como Perfectly Matched Layer (PML) [50], responsaveis por
absorver o modo excitado pela porta fonte e quaisquer modos de ordem superior gerados

pela estrutura periddica, além de atenuar ondas a medida que se propagam na direcao da
PML.

A PML é empregada para absorver ondas eletromagnéticas nas bordas do dominio
de simulacdo, evitando reflexdes artificiais e permitindo que o modelo represente com
precisao um espaco aberto. Em problemas eletromagnéticos, como a propagacao de ondas
em antenas, guias de onda e radares, as ondas podem se espalhar indefinidamente. Contudo,
em softwares de simulacao, o dominio precisa ser finito. Se as bordas desse dominio forem

tratadas como limites comuns, as ondas refletirdo, interferindo nos resultados.

Apéds a definicdo dos dominios e condi¢oes de contorno, utilizamos o menu Mesh
para criar as malhas de elementos finitos e discretizar os modelos de forma automéatica
pelo software COMSOL Multiphysics. Em nossas simulagoes, foi utilizado o método de
Physics-controlled mesh (os discos do quadrimero foram as estruturas mais refinadas, com
o objetivo de melhorar a precisao dos célculos). As portas periddicas utilizadas em nossas

simulacdes sao necessarias para a obtengdo dos modos de ressonancia nos quadrimeros,



Capitulo 3. METODOLOGIA 39

sendo isso feito por meio dos estudos de Figenfrequency para selecao dos modos ressonantes
e de Frequency Domain para os espectros. Além disso, as distribui¢des ressonantes dos

campos eletromagnéticos dentro das células unitarias sao obtidas nos gréaficos 3D.

Seguimos as seguintes etapas na modelagem da estrutura até a obtencao dos

resultados provenientes das simulagoes, sendo estas constituidas por:

1. Definicao geométrica do dispositivo;

2. Selecao dos parametros fisicos do dispositivo;

3. Estabelecimento das condi¢oes de contorno do problema;
4. Geragao da malha de elementos finitos;

5. Pos-processamento dos resultados.

3.2 Descricao da metasuperficie

O layout da metasuperficie estudada é apresentado na Fig. 12. O elemento bésico
da matriz peridédica é um disco dielétrico, caracterizado por seu raio ry, altura hy e
permissividade relativa e4. Quatro desses discos, dispostos em uma geometria quadrada,
formam uma unidade de quadriimeros, considerada uma supercélula, com a distancia
entre discos adjacentes igual a a4 e periodo p. Quatro quadrimeros, também dispostos em
geometria quadrada, constituem a supercélula unitaria da metasuperficie, cuja altura é o
dobro da da célula unitaria do quadrimero, conforme mostrado na Fig. 12. A metasuperficie
¢é incorporada a um substrato de baixa permissividade, com altura h, e permissividade

relativa €,. A matriz é infinita no plano zy.

A metasuperficie é excitada por uma onda incidente normal (k = {0, 0, —k.}),
linearmente polarizada, com k, = 2w /A, onde A\ = 27¢/w é o comprimento de onda, ¢ é a

velocidade da luz no espaco livre e w é a frequéncia angular.

Em geral, a excitagao de um sistema ressonante pode ser fornecida por diferentes
componentes do campo eletromagnético da onda incidente. Na teoria dos ressonadores
dielétricos, assume-se geralmente que o momento de dipolo magnético é definido por
correntes de deslocamento circulares produzidas pelo campo elétrico E da onda incidente.
No entanto, para os nossos propositos, é conveniente considerar a excitacao pelo campo
magnético incidente H. No regime linear, o momento de dipolo m é proporcional ao campo

magnético H, ou seja, m = aH, onde « é a polarizabilidade magnética.
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Figura 11 — Malha de elementos finitos aplicada a célula unitaria, destacando-se na caixa
de ar, as regides de PML, substrato e portas. b) Vista dos discos dielétricos que
estao imersos em diferentes meios em a). ¢) e d) Mapas de cores e vetores dos
autocampos E e H calculados para o modo toroidal suportado pela estrutura,
respectivamente.

3.3 Disco dielétrico isolado com ressonancia de dipolo magnético

O elemento basico da metasuperficie estudada é um ressonador em formato de disco
dielétrico, com subcomprimento de onda. A simetria do disco no plano é representada pelo
grupo Co,, conforme a notacao de Schonflies [80]. A ressonéncia do disco é definida pela
estrutura do modo toroidal no quadrimero, ou seja, o requisito principal para o elemento

do disco ¢ a presenca da ressonancia do dipolo magnético no plano zy.

Para obter uma resposta forte e bem localizada, a permissividade do material do
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Figura 12 — Esquema da metasuperficie dielétrica investigada composta de Quadrimeros.
A supercélula unitaria que consiste em quatro Quadrimeros é delineada por
um contorno quadrado pontilhado preto.

ressonador deve ser suficientemente alta. Para uma permissividade selecionada e uma dada
frequéncia, a ressonancia do dipolo magnético corresponde as solugoes de Mie, que podem

ser ajustadas adequadamente por meio da escolha das dimensoes do ressonador [54].

3.4 Quadrimero formado por discos dielétricos e sua excitacao

A unidade estrutural responsavel pela ressonancia do modo toroidal é um qua-
driimero, composto por quatro discos dielétricos dispostos nos vértices de um quadrado.
O plano de simetria do quadrimero nao perturbado é representado pelo grupo Cly,. Os

elementos de simetria do quadrimero sao ilustrados na Fig. 13.

Observa-se que os automodos na estrutura da rede consistem em uma rede quadrada
com orificios de ar, investigada pelo método de diferengas finitas no dominio do tempo

em [84]. Para analisar o conteido dos automodos dos quadrimeros com simetria Cly,,
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utilizamos o método SALC. A base do dipolo magnético para esse método é apresentada
na Fig. 24 do Apéndice A. Na Tabela I, fornecemos uma representacao esquematica dos
possiveis automodos calculados pelo método SALC, juntamente com os perfis de campo
da estrutura, obtidos através do modulo RF do software COMSOL Multiphysics.

O modo toroidal pertence ao IRREP A1l da Tabela II no Apéndice B. Ele pode ser
imaginado como uma composi¢ao, similar a um quebra-cabega, dos dipolos magnéticos
dos quatro discos, conforme mostrado na primeira linha da Tabela I. O momento toroidal
T do quadrimero é orientado na direcao z. A Tabela I mostra como o método SALC pode

simplificar a identificacdo dos modos toroidais, prevendo um espectro rico de estruturas.

3.5 Aplicacao do Método SALC e da Teoria de Grupos na ldentifi-

cacao de Modos Toroidais

Neste trabalho, a teoria de grupos e o método das combinagoes lineares adaptadas a
simetria (Symmetry-Adapted Linear Combination SALC) foram aplicados de forma siste-
matica para a identificacao e caracterizagao dos modos toroidais na metasuperficie proposta.
A abordagem parte do reconhecimento de que os modos eletromagnéticos suportados por
uma estrutura periddica estao diretamente relacionados as propriedades simétricas de sua
configuracao geométrica, sendo classificados de acordo com as representagoes irredutiveis
(IRREPs) do grupo de simetria da supercélula [59, 60].

Inicialmente, foi realizada a caracterizacao do grupo de simetria da supercélula,
identificado como Cy,. A partir dessa simetria, foram determinadas as representagoes
irredutiveis correspondentes aos possiveis modos ressonantes. Cada modo transforma-
se segundo uma dessas representacoes, e, portanto, sua ocorréncia ou supressao esta
condicionada pela simetria da estrutura. Os modos toroidais, por exemplo, pertencem ao
IRREP A;, enquanto outros modos dipolares e quadrupolares se associam a diferentes

representagoes, como As, By, By e E [61].

Para identificar explicitamente os modos toroidais, o método SALC foi empregado
na construgao de combinagoes lineares dos momentos dipolares magnéticos localizados em
cada disco do quadriamero. Cada um dos quatro discos foi associado a um vetor de momento
dipolar magnético m;, formando a base inicial do sistema. Em seguida, as operagoes de
simetria do grupo C}, foram aplicadas sobre essa base, permitindo a construgao das

combinagoes SALC correspondentes a cada IRREP.

Dentre as combinagoes obtidas, a relacionada ao IRREP A; revelou-se compativel
com o padrao de excitacao caracteristico do dipolo toroidal. Nesta configuracao, os
momentos m; organizam-se de forma circular no plano, criando um momento de corrente

que circula em torno do centro do quadrimero exatamente a distribuicao topologica
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associada ao dipolo toroidal [62].

Entretanto, na configuragao inicial com simetria C},, esses modos toroidais sao
opticamente inativos, ou seja, nao acoplados a ondas externas devido as restrigdoes impostas
pela simetria. Para viabilizar a excitacdo desses modos, foi necessario reduzir a simetria
da estrutura. Esse processo ocorreu em duas etapas: primeiramente, a simetria interna
do quadrimero foi quebrada, modificando-se dimensoes ou posicoes relativas dos discos;
em seguida, a simetria da supercélula foi reduzida de Cy, para C;. Essa dupla quebra de
simetria possibilitou a ativacao simultanea de ressonancias toroidais e antitoroidais, estas
ultimas associadas a distribuicoes de campo com topologia oposta as dos modos toroidais

convencionais.

As previsoes obtidas com a aplica¢ao da teoria de grupos e do método SALC foram
posteriormente validadas por meio de simulagoes eletromagnéticas de campo completo (full-
wave), realizadas no software COMSOL Multiphysics [81]. Os resultados confirmaram a
presenca dos modos toroidais previstos, evidenciada tanto pelos espectros de transmitancia
e refletancia quanto pelas distribuigoes espaciais dos campos eletromagnéticos simulados.
Adicionalmente, a decomposi¢cao multipolar foi aplicada para quantificar a contribuicao
dos diferentes momentos multipolares, confirmando o carater toroidal dominante nas

ressonancias identificadas [63].

Essa metodologia integrada, baseada na teoria de grupos, no método SALC e na
validagao numérica via simulagao, oferece uma abordagem robusta e reprodutivel para
a identificacao e ativagdo de modos quase escuros em metassuperficies, sendo de grande

relevancia para o desenvolvimento de dispositivos fotonicos avancados.

Od2 Ovl Gadl

\ 4

o <Gv2 X > Cs|C

Figura 13 — Célula unitaria do quadrimero com elementos de simetria
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3.6 Possiveis simetrias para excitacao do modo toroidal em uma

célula unitaria

O maior grupo de simetria geométrica da célula unitaria do quadrimero, apresen-
tado na Fig. 13, é Cy,. Seus subgrupos sao mostrados na Fig. 24 do Apéndice C. A partir

dessa simetria Cy,, discutiremos as possibilidades de excitagdo do modo dipolo toroidal.

A simetria magnética no plano do campo H é Cy,(C5) [77] (ver Apéndice D). A
simetria resultante do sistema (geometria da célula unitaria + H) ¢é definida pela intersegao
dos grupos correspondentes, ou seja, Cy, N Cy,(C5) = Cs. O grupo Cy contém apenas um

plano de simetria.

3.6.1 Exemplos de perturbacdes nos quadriimeros para excitar o modo toroidal

Na simetria do quadramero Cy,, o modo toroidal é escuro, ou seja, ndo pode ser
excitado por uma onda plana com incidéncia normal (ver Tabela II no Apéndice B). Uma
forma de acessar esse modo é observar a reducao da simetria Cjy,,. Entre todos os subgrupos
de C},, apenas C e (' podem proporcionar o efeito desejado. Excluimos a consideracao do
grupo Cf, ou seja, ndo analisamos quadrimeros perturbados sem qualquer simetria, pois,
nesse caso, qualquer controle da excitacao do modo toroidal estaria perdido. Portanto, em
todos os casos de quebra de simetria do quadriimero, um de seus quatro planos de simetria
deve ser preservado. Geometricamente, para alcancar a simetria Cy, pode-se considerar
varias variantes de pré-perturbacao, aplicando-as a um dos planos verticais de simetria
Oyl OU Oy, OU & uma das diagonais o4; ou oge. A seguir, discutimos alguns aspectos dessa

reducgao de simetria.

3.6.1.1 Primeiro tipo de perturbacao para excitar o modo toroidal

A quebra de simetria de C}y, para Cy pode ser alcancada alterando os pardmetros
(permissividade g4, raio ry, ou altura hy) de um (ou dois) dos ressonadores, ou seja,
ajustando a frequéncia de ressonancia do ressonador, mas preservando a geometria 2D (no
plano xy) da célula unitaria, sem modificar as posigoes dos quatro ressonadores individuais

(veja exemplos na Fig. 14a,b).

Em termos de teoria de circuitos, todo ressonador de disco pode ser descrito como
uma conexao em série de elementos R, £ e C. Considerando um quadrimero como uma
combinacao em série de quatro circuitos RLC transformados em um anel, pode-se avaliar

a frequéncia de ressondncia do quadriamero utilizando a equacao [53].

Im(Z1 + ZQ + Zg + Z4) = O, (31)
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Od2 Ovl

Od2 Ovl

Figura 14 — Redugao da simetria Cy, a Cs. Exemplos de perturbagoes em quadriimeros: a)
preservando o plano o4e, b) preservando no plano 0,1, os discos perturbados sao
marcados por circulos pontilhados; ¢) preservando o plano o4, d) preservando
o plano 0,1, em ¢) e d) perturbagdes sdo realizadas por deslocamento dos
discos representados por setas. Em a) e ¢) perturbagoes sao efetuadas por um
ressonador, em b) e d) por dois ressonadores.

Onde Z; (i = 1,2,3,4) é a impedéancia do enésimo ressonador. Em caso de per-
turbacdo de um dos ressonadores (ou seja, Z; = Zy = Z3 # Z4), pode-se utilizar a
expansao de Taylor para uma definigdo analitica da frequéncia de ressonancia (férmula
w = 2-1.841¢(Dngy)~t [53], onde D = 2ry é o didmetro do disco e n = /g4 é seu indice de
refracdo). Em aproximagao linear, o deslocamento de frequéncia Aw do quadrimero pode

ser escrito da seguinte forma:

Aw 1 AD

= - _p== 3.2
o iy (3.2)

Onde wy é a frequéncia de ressonancia sem perturbacao do quadrimero com modo
toroidal, AD é a perturbacao do didmetro do disco e  é uma constante. O coeficiente 1/4

na Eq. 3.2 se deve a perturbacao de apenas um dos quatro ressonadores.

Uma férmula andloga pode ser escrita para o caso de perturbacao pelo indice
permissivo ng e pela altura do ressonador hg, considerando que a frequéncia de ressonancia
do ressonador em disco é inversamente proporcional ao seu volume e, consequentemente, a

sua altura.

No caso de perturbacgao por dois discos, observa-se que:
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Aw 1 _AD

— = —=f—, (3.3)
wo 2 D

O deslocamento de frequéncia é dobrado em comparacao com o caso de um disco,

conforme indicado na Eq. 3.2. A partir dos resultados numéricos observados nas Fig. 19b,c,

obtém-se f = 0.4 para a perturbacao pela permissividade do disco e § = 0.5 para a

perturbacao pela altura do disco.

3.6.1.2 Segundo tipo de perturbacdo para excitar o modo toroidal

O segundo método consiste em alterar a geometria da célula unitaria deslocando
um ou dois ressonadores, mas preservando os parametros individuais dos demais, ou seja,
preservando suas frequéncias de ressonancia (ver exemplos na Fig. 14c,d). A transi¢ao do
quadrimero de Cy, para simetria C leva a uma mudanca na magnitude da interagao dos
modos de dipolo toroidal devido ao menor/maior distanciamento entre discos adjacentes,
ou seja, devido a aproximacao ou separagao dos discos. Esse tipo de perturbacao pode
ser analisado qualitativamente. Nos quadriimeros nao perturbados, podemos considerar
que o ressonador contendo o modo toroidal é um ressonador em forma de anel, onde seu
comprimento Lq define o acoplamento dos ressonadores e, consequentemente, a frequéncia
de ressonancia wy. Se Ly for alterado pela deformacao do circulo devido a perturbagao do
quadriamero, o acoplamento dos ressonadores também sera alterado. Portanto, para uma
pequena perturbacao, pode-se definir a mudanca relativa da frequéncia de ressonancia
Aw/wg como aproximadamente proporcional & variacao relativa do comprimento AL/ L.
Em termos de perturbagdo As/sy, onde As é o deslocamento do centro do disco e sq
¢é a distancia entre o centro do disco nao perturbado e o centro da célula unitaria do

quadriamero (como definido na Fig. 14c), tem-se:

Aw As

fw _ Bs 3.4
L (3.4)

onde v é uma constante. A partir dos resultados numéricos fornecidos na Fig. 19,
estima-se que v = 0,01. Uma analise numérica detalhada desses casos sera apresentada
nas secoes posteriores. Observe que, na pratica, uma combinac¢iao dos dois mecanismos

discutidos acima para a quebra de simetria também pode ser aplicada a estrutura.

3.7 Possiveis simetrias e geometrias das supercélulas para excitacao

do modo toroidal

O maior grupo de simetria geométrica da supercélula unitaria apresentada na
Fig. 13, composta por quatro quadriameros, é o Cy,. Todos os subgrupos de Cly, sao

exibidos na Fig. 25, localizada no Apéndice C.
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Exemplos de geometrias das supercélulas unitarias correspondentes ao grupo Cy, e
aos seus subgrupos sao apresentados na Fig. 15. Ressalta-se que, para algumas simetrias,
as geometrias mostradas nao sao unicas. Em todos os exemplos ilustrados na Fig. 15, a
perturbagao da célula unitaria da rede quadrada é realizada por apenas um disco (ver
Fig. 14a,c). No entanto, também se pode considerar perturbagoes da célula unitaria por

dois discos, como ilustrado nas Fig. 14b.d.

,,,,,,,,,,,,,,,,,

,,,,,,,,,,,,,,,,,

,,,,,,,,,,,,,,,,

1) Ci

Figura 15 — Exemplos de geometrias que proporcionam tentativas de diferentes simetrias
da supercélulas unitarias em um arranjo com quadrimeros: a) Quadrimeros
nao perturbados, grupo Cjy,. Perturbacdo por um ressonador: b) grupo Cy,,
c) Cup, d) C¥,e) C4, £) Cy, g) C2,, h) C5,, i) C}. Discos perturbados sio

20 209
indicados por circulos preenchidos, as linhas denotam planos de simetria,

pontos no centro da unidade supercélulas indicam eixos de simetria.

Agora, investigamos o problema das possiveis simetrias de supercélulas para os
modos toroidais. Para simplificar a descricao do problema, nao trabalharemos em termos
de simetria dos momentos de dipolo magnético m;, como no caso da célula unitaria na
se¢do anterior, mas em termos de simetria dos momentos toroidais 7" [77]. Vamos mostrar

que algumas das supercélulas na Fig. 15 permitem a excitagdo dos modos TO e ATO.

Para que o campo T seja excitado, a simetria espacial de seu campo associado

deve ser compativel com a simetria do campo excitante H. A simetria espacial no plano
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do campo magnético H da onda incidente corresponde ao grupo Cay,(Cy) [77]. A maior
simetria espacial possivel dos campos em uma supercélula quadrada é (Cy, +7T Cy,), a qual
inclui o operador de reversao temporal 7. De acordo com o principio de sobreposicao de
simetrias de Curie [80], a simetria maxima que o campo associado ao modo toroidal, gerado
pelo campo H, pode apresentar ¢ dada pela intersecao (Cyy + T Clv) N Cay(Cy) = Cau(Cy),
ou seja, a simetria do modo toroidal excitado coincide com a simetria do préprio campo

excitante H.

No entanto, ao analisar a Fig. 2, observa-se que tanto os modos TO quanto ATO
possuem simetria de rotagao dupla Cs. Por outro lado, o grupo Cy,(Cs) contém o elemento
T C5, sendo esses dois elementos incompativeis. Assim, os tinicos elementos permitidos para
a simetria do momento T, no ambiente de uma supercélula quadrada, sdo ¢ e T o, cujos
grupos correspondentes sao Cs e Cs(C1). Na simetria Cy,, existem dois planos verticais o,
e dois planos diagonais g4, sendo que qualquer um desses planos pode estar presente na

simetria de T.

,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,

Figura 16 — Supercélula unitaria com quadrimeros descritos pelo grupo C¥! | plano de
simetria 0,1, para a excitagdo de a) modo TO, b) Modo ATO. Os circulos
preenchidos denotam discos perturbados, os simbolos e ® e ® em quadrime-
ros mostram a orientacao de momento toroidal 7', para cima e para baixo,
respectivamente. H, e H, ¢ a orientacao do campo magnético da onda plana
incidente.

3.8 Unidade de supercélula com simetrias CV e C'¢

Analisando a degeneracao de simetria apresentada na Tabela VI do Apéndice D,
pode-se observar que o modo TO escuro, que pertence ao IRREP A; na simetria Cy,, apés
a reducao da simetria da supercélula, degenera no modo TO brilhante, que é modo de
IRREP A de C?, ou em modo brilhante TO de IRREP A dos C?. O modo escuro ATO,
pertencente ao IRREP By em simetria Cly,, apés a reducao da simetria, degenera em modo
ATO brilhante de IRREP B de C? ou em modo brilhante ATO pertencente ao IRREP A

de CY%. Em outras palavras, as simetrias CV e C? permitem a excitagao tanto dos modos
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Figura 17 — Supercélula unitdria com quadrimeros descritos por grupo C%? | plano de
simetria o4, para a excitagdo de a) modo TO, b) Modo ATO. Os circulos
preenchidos denotam discos perturbados, ® e ® em quadrimeros mostram a
orientacao do momento toroidal 7', para cima e para baixo, respectivamente.
H; é a orientagao do campo magnético da onda plana incidente.

TO quanto dos modos ATO. Isso é demonstrado nas Tabelas IV e V do Apéndice D.

Exemplos de tais geometrias sao apresentados nas Fig. 16 e Fig. 17.

Deve-se enfatizar que as regras de selecao fornecem restrigoes estritas em relagao
aos modos proibidos (modos protegidos pela simetria), mas ndo garantem a excita¢ao
dos modos permitidos. Ou seja, elas fornecem informacoes necessarias, mas nao condi¢oes
suficientes para a excitacao de tais modos. Sua excitagdo depende ainda dos pardmetros
fisicos e geométricos da estrutura. Para identificar a ordem do modo sem calculos numéricos,
observando as supercélulas das Fig. 16 e Fig. 17, a simples regra geral sugerida em [77]
pode ser usada. Usando essa regra, pode-se mostrar que as simetrias das supercélulas C;

permitem a excitacao dos modos TO e ATO.
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4 RESULTADOS NUMERICOS

Neste trabalho, investigamos novos arrays baseados em quadrameros, utilizando
a aproximacao dos momentos de dipolo magnético, métodos tedricos de grupo, teoria
de representacao de grupos, o Método SALC e a teoria de circuitos. Propomos uma
nova abordagem para metasuperficies dielétricas, com supercélulas unitarias formadas por
quatro quadrumeros dispostos em um arranjo quadrado. De maneira geral, discutimos as
condigoes para a excitacao do modo toroidal e propomos maneiras de acessar esses modos

por meio de uma onda incidente normalmente com polarizacao linear.

Nesta secao, apresentamos os resultados obtidos por simulagdes numéricas utilizando
o software comercial COMSOL Multiphysics®, que emprega um solucionador de campos
eletromagnéticos baseado no método dos elementos finitos (Finite Element Method). As
condicoes de contorno aplicadas aos quatro lados laterais das supercélulas unitarias sao
do tipo Floquet. As condicoes de contorno Floquet sao utilizadas para modelar estruturas
periodicas, permitindo que as bordas de uma célula unitaria sejam tratadas como se
estivessem conectadas a outras células idénticas, simulando, assim, um arranjo periédico
infinito. Essa abordagem ¢é essencial para representar corretamente a propagacao de ondas

em estruturas periddicas, como as metasuperficies, no plano zy.

Investigamos as metasuperficies com foco nas frequéncias em torno de 20 GHz, uma
vez que essa faixa de frequéncia pode ser reproduzida experimentalmente em trabalhos
futuros. Ela se encontra na regiao de micro-ondas da banda-K, que tem atraido grande
atencao devido as suas aplicagoes em comunicagoes 5G. Além disso, essa faixa de frequéncia

oferece uma ampla gama de experimentos que podem ser facilmente realizados.

Para os calculos numéricos, o dielétrico escolhido é caracterizado pela permissividade
relativa g4 = 24,5. O didmetro do disco é D = 2ry; = 3 mm, e sua altura é hy = 1,9 mm.
Esses valores e dimensoes sao tipicos de ressonadores ceramicos comercialmente disponiveis
no mercado. A frequéncia de ressonancia do modo dipolo magnético do disco isolado,

com esses pardmetros, ocorre para A/D = 4,56, o que corresponde a uma frequéncia de
f =21,89 GHz.

A distancia entre os centros de dois discos adjacentes é ag = 4,2 mm, e o lado
da célula unitaria quadrada é p = 10 mm. O periodo da supercélula é 2p. Para fins
experimentais, os discos sao imersos em um estrato com baixa permissividade, ¢, = 1,3
(por exemplo, espuma de baixa permissividade), cuja espessura é hy = 4 mm, conforme

ilustrado na Fig. 12.

Salienta-se que a analise foi realizada considerando materiais sem perdas, uma vez

que o foco da pesquisa estd nas propriedades fundamentais dos modos TO/ATO e na



Capitulo 4. RESULTADOS NUMERICOS 51

validade das regras para sua excitacao no quadrimero investigado. Como consequéncia, 0s
fatores () calculados na Fig. 19 tendem ao infinito no ponto em que a simetria ¢é restaurada,

devido as perdas radiativas extremamente pequenas do sistema.

Entretanto, em um cenario real, o fator () maximo alcancavel é limitado por meca-
nismos de perda nao radiativa, como absorcao e imperfei¢coes de fabricacao. Vale ressaltar
que o material ceramico utilizado nos ressonadores, que compoem o bloco de construcao
das metasuperficies propostas, apresenta uma absor¢do muito baixa, caracterizada por
uma tangente de perda tand < 10™* no espectro de micro-ondas investigado (Exxelia,
série E7000).

Uma investigagao detalhada dos efeitos das perdas nos fatores () das ressonancias

quase-escuras TO/ATO serd apresentada posteriormente.

4.1 Automodos toroidais em quadrimeros nao perturbados

Em primeiro lugar, foram calculados os automodos toroidais que podem existir
em uma metasuperficie de referéncia composta por quadrimeros e supercélulas sem
perturbagoes, ou seja, em um arranjo com simetria Cy, tanto para o quadrimero quanto
para a supercélula. As perdas de material nos discos e no substrato foram desconsideradas

nessas simulagoes.

Em cada quadrimero, o campo magnético gera um padrao circular no plano xy,
resultando em um momento de dipolo toroidal T orientado ao longo do eixo z. Foram
analisados dois automodos especificos, correspondentes as orientacoes paralela e antiparalela
dos momentos de dipolo toroidal, conforme ilustrado nas Fig. 18b,c, calculados por meio
da andlise de autofrequéncia no médulo RF do COMSOL. O espectro de transmissao da
metasuperficie foi obtido por simulagoes de onda completa (full-wave) e esté apresentado
na Fig. 18a. Os resultados sao expressos em termos do comprimento de onda ressonante

A normalizado pelo didmetro D. O comprimento de onda ressonante do modo TO ¢é

A/D =4,90 (f = 20,39 GHz), enquanto o do modo ATO é A\/D = 5,43 (f = 18,39 GHz).

As solugdes de autofrequéncia confirmam que, no arranjo periédico do quadrimero
estudado, coexistem os modos TO e ATO. A frequéncia de ressonancia do modo ATO
¢ inferior & do modo TO. No entanto, a elevada simetria da estrutura impoe restrigoes
especificas a matriz do campo eletromagnético, resultando em um espectro de transmissao

limpo, sem manifestacao observavel dos modos TO/ATO.
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Figura 18 — a) Espectro de transmissdo da metasuperficie com supercélula e quadrimero
nao perturbado. b) A estrutura do dark TO e ¢) do modo dark ATO, calculado
em simulacoes pelas autofrequéncia . Os parametros materiais e geométricos
das metasuperficies sdo ¢4 = 24,5, e = 1,3, hy/D = 0,633, aq/D = 1,4,
p/D = 3,333.

4.2 Analise de perturbacoes

Em seguida, investigou-se o efeito da introducao de perturbagoes nas metasuperficies,
conforme discutido nas estruturas apresentadas na Fig. 14. A quebra da simetria Cy,
transforma os modos TO e ATO, originalmente escuros, em modos quase escuros, resultando,
portanto, em fatores () finitos. Esses valores diminuem de acordo com a lei do inverso do
quadrado a medida que o pardmetro de assimetria aumenta [69], como demonstrado pelos

resultados na Fig. 19.

Observa-se que o comprimento de onda ressonante se desloca para valores mais altos
no caso de um aumento de hy ou €4, uma vez que o volume elétrico do disco cresce em ambos
os casos. Por outro lado, o comprimento de onda ressonante diminui para deslocamentos
positivos s4 > 0 (como ilustrado na Fig. 19a), os quais aumentam o comprimento de

acoplamento entre os discos no quadrimero.

Para pequenos valores do parametro de assimetria, essas dependéncias apresentam
um comportamento aproximadamente linear. Além disso, verifica-se que a variagdo no
comprimento de onda é praticamente o dobro no caso em que duas perturbagoes sao
aplicadas aos discos (ver Fig. 19b e 19¢), o que estd em concordancia com as andlises

apresentadas no Capitulo 3.
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Figura 19 — Evolugao do fator de qualidade (curva azul) e comprimento de onda ressonante
normalizado (curva vermelha) do modo TO conforme as fungdes do pardmetro
de simetria para perturbagao por disco tnico (circulos e quadrados vazios) e
dois discos (cheios circulos e quadrados) de quadrimeros. a) Perturbagao por
deslocamento, é o caso mostrado na 14c. b) Perturbacao por permissividade
0. = (eq + Ac)/eq ¢) perturbacao por altura 6, = (hg + Ah)/hg, ambos os
casos de perturbacao da Fig. 14a e Fig. 14b.

A seguir, investigaram-se diferentes exemplos de metasuperficies que suportam
modos TO e ATO, com base nas estruturas apresentadas nas Fig. 16 ¢ 17. E interessante
notar que a estrutura da Fig. 16, que possui um plano vertical de simetria o,;, permite o
acoplamento ao modo TO quando submetida a um campo magnético incidente polarizado
na direcao x, ou seja, com componente H,. No entanto, quando o campo ¢ na diregao H,,

o modo ATO ¢ excitado na mesma estrutura.
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Duas outras variantes estruturais, contendo planos de simetria, sao mostradas na
Fig. 17. Nesses casos, a simetria permanece C,, mas com a orientagao diagonal do plano de
simetria o49. Nessas configuragoes, os modos TO e ATO podem ser excitados sob a mesma
orientacao do campo magnético incidente, H,;;, mas em geometrias distintas da estrutura.

Observa-se, ainda, que o campo magnético ortogonal Hz nao excita essas supercélulas.

Os resultados apresentados estdo em concordancia com a analise tedrica de grupo,
baseada na degeneracao de simetria apresentada na Tabela VI, bem como nas Tabelas IV
e V. Dessa forma, conclui-se que as orientagoes vertical e diagonal dos planos de simetria

resultam em comportamentos fundamentalmente distintos na excitacao dos modos TO e
ATO.

4.3 Analise da estrutura de campo dos modos TO e ATO em arrays

com simetria da supercélula C? e C?

Os mapas de cores apresentados nas Figs. 20-23 mostram a magnitude total dos
campos elétrico |E| e magnético |H|, normalizados pelas amplitudes da onda incidente |Eq| e
|Ho|, respectivamente, no interior da supercélula unitéria das metasuperficies, considerando
diferentes planos a partir do plano médio dos discos (z = 0). Deve-se enfatizar que os
resultados de intensificacdo de campo mostrados nessas figuras, expressos pelos fatores
|E| / |Eo| e |H| / |Hol|, ndo fornecem informagoes sobre as fases dos campos na supercélula,
as quais sao significativamente distintas entre os modos TO e ATO (vide comparagao

entre a Fig. 2a e a Fig. 2b).

Os modos ressonantes TO e ATO apresentam distribuigoes espaciais caracteristicas
dos campos elétrico e magnético no plano xy. Observa-se a alternancia de regides com alta
intensidade de campo (pontos quentes) e baixa intensidade de campo (pontos frios). Essas
distribui¢bes complexas resultam em um grande contraste de cores, influenciado tanto

pela orientagao do plano de simetria quanto pela geometria da célula unitaria.

Os mapas apresentados nas Figs. 20 e 21, correspondentes ao plano vertical de
simetria, e nas Figs. 22 e 23, associadas a simetria diagonal, mostram padrdes semelhantes.
No entanto, verificam-se diferengas na estrutura fina dos campos préximos, atribuidas as

diferentes posigoes dos discos perturbados.

A intensidade dos campos nos pontos quentes pode exceder significativamente a da
onda incidente. O contraste entre os campos nas regides de pontos quentes e frios depende
diretamente do fator () da ressonancia do modo toroidal e, consequentemente, do valor do
parametro de assimetria. Nos resultados apresentados, esses parametros foram 65 = 0,57 e

0, = 1,05 para os casos investigados nas Figs. 20 e 21, respectivamente.

Os pontos quentes de campo magnético nas regioes entre os discos em uma célula
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unitaria sao intensificados devido a superposicao dos campos gerados pelos quadrimeros
vizinhos. Por sua vez, o campo elétrico se concentra na regiao central de cada quadrimero.
Nota-se também uma diferenca na distribuicao ao longo de z dos campos para os modos
TO e ATO. A méaxima intensidade do campo magnético ocorre no plano intermediario dos

discos, em z = 0, para ambos os modos.

No caso do modo ATO, o maximo do campo elétrico encontra-se deslocado em
uma camada situada em Az = (h,/2V - hy) acima dos discos. A anédlise revela, ainda, que
em funcao da orientacdo antiparalela dos momentos toroidais T o modo ATO apresenta,
em geral, um fator ) mais elevado e, consequentemente, menores perdas radiativas em

comparagao com o modo TO.

4.4 Discussao

Uma grande variedade de propriedades de materiais em moléculas e na fisica do
estado sélido é determinada pela possibilidade de atomos simples se combinarem em
estruturas mais complexas. No caso em questao, é possivel fazer uma analogia com esses
sistemas, onde a complexidade atomo-molécula-supermolécula se expande, levando ao
surgimento de novas propriedades nos cristais e sistemas de estado sélido. O aumento da
complexidade na sequéncia disco-quadrimero-supercélula de quatro quadrimeros também

gera esse efeito.

Partindo da ressonéncia dipolar magnética de um disco dielétrico isolado (atomo),
foi mostrado que uma combinacgao simples de discos interativos dispostos em um arranjo
quadrado (quadriamero) pode gerar o modo TO. No entanto, uma estrutura complexa
composta por quatro quadrimeros (supermolécula) com simetria Cy pode gerar, além do
modo TO, também o modo ATO, com uma estrutura de campo proximo substancialmente

diferente.

Em trabalhos anteriores [65] e [55], observou-se que a combinacao de seis trimeros
organizados em uma estrutura hexagonal também pode levar a excitacdo dos modos TO e

ATO. Os resultados tedricos nesses artigos foram validados por experimentos.

A andlise apresentada mostra que uma simples alteragao na posicao de alguns
discos, na modificacao de seus parametros ou na polarizacdo do campo incidente pode
transformar o modo TO no modo ATO, resultando em uma estrutura de campo préximo

distinta.

Essa diferenca nas propriedades dos modos TO e ATO pode ser utilizada para
produzir componentes épticos com novas funcionalidades, conforme sugerido em [55].
Portanto, trata-se de um método altamente flexivel para o design de metasuperficies,

permitindo alcancar diferentes modos toroidais e outros modos além deles.
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Figura 20 — a) Espectro de transmissao da metasuperficie com unidade da supercélula
mostrada na Fig. 16 excitada pelo campo H, (curvas azuis) e campo H,, (curvas
vermelhas), onde os quadrimeros sao perturbados por um deslocamento
do ressonador; b)-i) mapas coloridos apresentando as campos elétricos e
magnéticos normalizados do modo TO nos planos z =0, z = hy/2, 2 = h,/2
e z = h,.

Uma das vantagens dos modos toroidais, em relacao as ressonancias fundamentais
de ressonadores dielétricos individuais, é a localizacao dos pontos de maxima intensidade
dos campos elétricos e magnéticos fora dos ressonadores. Outra vantagem é o elevado
numero de parametros independentes disponiveis no sistema, os quais podem ser explorados

para controlar suas propriedades.
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Figura 21 — a) Espectro de transmissdo da metasuperficie com supercélula unitaria mos-
trada na Fig. 16 excitada pelo campo H, (azul curvas) e campo H, (curvas
vermelhas), os quadriameros sao perturbados alterando a altura de um res-
sonador; b) mapas coloridos apresentando os campos elétricos e magnéticos
normalizados do modo ATO nos planos z =0, z = hg/2, z = hs/2 e z = hs.

O espaco multidimensional de parametros facilita o processo de otimizacao dessas
metasuperficies, permitindo a obtengao de ressonincias com alto fator de qualidade (Q).
Consequentemente, isso promove um forte aprimoramento do campo local e da interagao
luz-matéria, tornando essas estruturas adequadas para aplica¢des em filtragem, deteccao,
fendmenos nao lineares e lasers. As metasuperficies discutidas, que apresentam ressonancias

do tipo TO e ATO, podem, por exemplo, funcionar como filtros com forte dependéncia da
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Figura 22 — a) Espectro de transmissdo da metasuperficie com supercélula unitaria mos-
trada na Fig. 17 excitada pelo campo Hy (azul curvas) e campo Hye (curvas
vermelhas), os quadriameros sao perturbados alterando a altura de um res-
sonador; b) mapas coloridos apresentando os campos elétricos e magnéticos
normalizados do modo TO nos planos z = 0, z = hyq/2, 2 = hs/2 e z = hs.

polarizacao.

Adicionalmente, pode-se sugerir outras aplicacoes potenciais para metasuperficies
compostas por quadrimeros na regiao do infravermelho. Caso o indice de refracao dos
discos, de valor 3.5, seja suficientemente elevado para sustentar modos TO/ATO em
metasuperficies fabricadas a partir de Si, Ge ou GaAs, essas estruturas poderdao ser

utilizadas para a geragao de segunda e terceira harmodnicas, ou ainda para aumentar a



Capitulo 4. RESULTADOS NUMERICOS 59

a) 1.0 ; ‘ — =

_JHIH,
150

Figura 23 — a) Espectro de transmissdo da metasuperficie com supercélula unitaria mos-
trada na Fig. 17 excitada pelo campo Hy (azul curvas) e campo Hye (curvas
vermelhas), os quadriameros sao perturbados alterando a altura de um res-
sonador; b)mapas coloridos apresentando os campos elétricos e magnéticos
normalizados do modo ATO nos planos z =0, z = hg/2, z = hs/2 e z = hs.

emissao de luz por meio da integracao de pontos quanticos nos discos.

Nossa analise mostrou que, para o mesmo valor de perturbagdao, o modo ATO
apresenta um fator @) significativamente maior em comparacao com o modo TO. Além
disso, a distribuicdo do campo elétrico deste modo é preservada no espago acima da
metasuperficie. Nessa regido, caracterizada por alta intensidade de campo elétrico (ver

Fig. 21 e Fig. 23), é possivel posicionar uma sobreposi¢ao planar com elementos ativos ou
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nao lineares, aproveitando a interacao luz-matéria, que é intensificada. Essa configuracao
também pode ser utilizada para sintonizar "externamente'a frequéncia de ressonancia do

modo ATO ou, em uma abordagem complementar, para deteccao refratométrica.
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Conclusao

Sugerimos e investigamos uma nova classe de metasuperficies dielétricas, nas quais
cada supercélula dessas estruturas periédicas é composta por quatro quadrimeros. Cada
quadrimero é constituido por quatro discos dielétricos de alta permissividade, dispostos
de maneira a conferir a estrutura uma série de propriedades eletromagnéticas distintas.
Durante o estudo, demonstramos que essas metasuperficies tém a capacidade de suportar

dois modos simétricos fundamentais: 0 modo TO e o modo ATO.

A caracterizacao desses modos foi realizada por meio de uma abordagem tedérica,
utilizando a teoria de grupos magnéticos para definir as simetrias possiveis das supercélulas.
Esta andlise permitiu compreender como as simetrias geométricas especificas influenciam as
interacoes entre as ondas eletromagnéticas e as metasuperficies, possibilitando a excitagao
dos modos TO e ATO. A teoria de grupos foi essencial para a identificacdo das operagoes
simétricas nas supercélulas, oferecendo uma estrutura matematica robusta para descrever a

excitacao desses modos e permitindo prever as geometrias mais eficazes para essa excitacao.

Para investigar as propriedades dessas estruturas, empregamos o método de combi-
nacao linear adaptado a simetria, com o objetivo de definir os automodos possiveis em
um quadrimero quadrado. Este método foi fundamental para entender como o modo
ressonante dipolar magnético pode ser manipulado, aproveitando as simetrias geométricas
especificas do quadrimero. Como parte do desenvolvimento tedrico, discutimos diferentes
técnicas de excitacao dos modos TO e ATO, com destaque para o papel da quebra de
simetria nas supercélulas, que é um fator crucial para a geracao desses modos. A teoria de
circuitos foi aplicada para modelar essas excitacoes, fornecendo uma visao aprofundada

sobre as interacgoes eletromagnéticas nas metasuperficies.

Além da parte tedrica, as abordagens desenvolvidas foram validadas por meio
de simulagbes numéricas de onda completa (Full-Wave), que se mostraram consistentes
com as previsoes feitas pelo modelo tedrico. Os resultados das simulagoes confirmaram
que, utilizando a simetria geométrica Cj, é possivel excitar os modos TO e ATO nas
metasuperficies propostas, o que valida a eficicia dos métodos tedricos empregados. As
simulagoes numéricas também possibilitaram uma analise detalhada das caracteristicas de
dispersao dessas metasuperficies, oferecendo insights adicionais sobre o comportamento

dindmico dos campos eletromagnéticos em presenca dessas estruturas.

As metasuperficies dielétricas compostas por quadrumeros, como demonstrado
neste trabalho, possuem um alto potencial para aplicagoes praticas. As estruturas propostas
sao caracterizadas por uma interagao luz-matéria aprimorada, resultante no confinamento

temporal da luz dentro das supercélulas. Esse confinamento pode levar a efeitos 6pticos
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inéditos, como ressonancias aprimoradas e aumento da eficiéncia de conversao de energia.
Como resultado, essas metasuperficies podem ser aplicadas em uma ampla gama de
tecnologias emergentes, como sensores quimicos e biologicos, dispositivos emissores de luz,
e no desenvolvimento de novas tecnologias de laser, especialmente aquelas voltadas para

sistemas de alta precisao e sensibilidade.

Portanto, o trabalho realizado neste estudo abre novos caminhos para o design de
metasuperficies dielétricas com propriedades 6pticas controlaveis e especificas. A analise
dos modos TO e ATO, com base em simetrias geométricas bem definidas, proporciona
uma plataforma sélida para o desenvolvimento de novos dispositivos optoeletronicos, além
de contribuir significativamente para a compreensao fundamental de como a simetria
pode influenciar as propriedades de metasuperficies. As perspectivas futuras incluem a
exploracao de outras simetrias geométricas, bem como a aplicagdo pratica dessas estruturas
em diversas areas da tecnologia, incluindo telecomunicagoes, éptica nao linear e fotonica

em geral.

Trabalhos futuros
Como proposta para trabalhos futuros, sugerimos:

o Otimizagao geométrica e analise numérica de materiais dielétricos, que possam

trabalhar na regiao THz;

e Desenvolvimento da teoria de modos acoplados temporal para o estudo de modos

toroidais em metamateriais;

« Combinagao de metamateriais com materiais 2D (e.g. grafeno, fosforeno) para 23

ativacao de modos escuros, sem a necessidade de quebra de simetria;

o Tentar validar experimentalmente os dispositivos apresentados neste trabalho.
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APENDICE A - Método SALC e automodos

do quadrimero.

Na Fig. 26, é apresentada a base de dipolo magnético para o método SALC. Os
automodos de quadrimeros com simetria C},,, expressos em termos dos vetores m;, estao
listados na Tabela I. A estrutura 2D calculada do campo magnético na regiao do plano xy

para esses modos também é exibida na mesma Tabela.

Os vetores m; sao vetores axiais e, portanto, suas componentes sao antiparalelas
aos planos de simetria. Isso pode ser observado na Tabela I. Note-se que o modo toroidal
pertence ao IRREP A;, e sua frequéncia de ressonéncia é um ntmero real puro, assim
como as frequéncias de ressonancia dos modos descritos pelos IRREPs Ay, By e Bs. Isso

implica que os automodos correspondentes sao escuros.

AY
mi|m7
me ms
X
m4 me
1ms ms

Figura 24 — Base do dipolo magnético para o método SALC.

Ao contrario dos modos pertencentes a IRREPs 1D, o IRREP 2D FE apresenta dois
automodos degenerados Ey; (j = 1,2) e Ey; (j = 1,2), correspondentes a primeira e segunda
linhas do IRREP, respectivamente. Cada automodo degenerado pode ser decomposto em
uma soma de um modo dipolar e um quadrupolar (ver segunda coluna da Tabela I). As
partes reais das frequéncias de ressonancia calculadas para a constituicdo do dipolo e
quadrupolo sao ligeiramente diferentes, embora, idealmente, no caso de um quadrimero
isolado, elas devam ser iguais. A diferenca é de cerca de 0.5%. Essa diferenca pode ser
explicada pelo uso de limites periddicos no quadriimero no calculo numérico apresentado
na terceira coluna da Tabela I. No entanto, os modos dipolar e quadrupolar possuem
partes imaginarias muito distintas de suas frequéncias de ressonancia e, consequentemente,

fatores () bastante diferentes.
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Tabela 1 — Automodos do quadriimero com simetria Cy, em termos de vetores m; (Fig.
26) ¢ estrutura calculada com campo magnético.

IRREP

Imagem dos Automodos

Altofrequéncias Analisadas

Descrigdo

Ay

£=20.39 GHz

min

Modo Toroidal

m[(ml —ma2) — (my — ma)+
+(ms —mg) — (m7 — ms)]

f=22.42 GHz

min

Modo Radial
1
Tﬁ[(ml + m2) + (mg + ma)+
+(ms 4+ mg) + (m7 4+ ms)]

=20.49 GHz

min

Modo Quadrupolo Q1

Tﬂ[(ml —m2) + (mz — ma)+

+(ms — mg) + (m7 — mg)]

B;

f=22.31 GHz

max

min

Modo Quadrupolo Q2
Tﬂ[(ml + mz) - (m3 + m4)+
+(ms + mg) — (m7 + mg)]

f=21.84+1.026i GHz {=21.75+0.0061 GHl%ﬂ

Dipolo D, and Quadrupolo Q.
40 - !
-+ 5 [(m1 —ms) — (ms —my7)]
E, primeira linha:
1
Ey; and Eq2 o 5[(m2 —my) — (mg —msg)]
f=21.84+1.0291GHz f=21.75+0.006i GHz Dipolo D, and Quadrupolo Q,
A ‘Hlmax Dipolo D, and Quadrupolo Q,
{
+ 1
E, segunda linha: 5[—(m2 +ma) + (me + ms)]
Es1 and Eao 2

1
5[—(7”1 + m3) + (ms + my)]
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— Tabela de IRREPs do grupo
Cv

Na Tabela II, apresentamos os IRREPs do grupo Cly,, os grupos magnéticos

correspondentes e a associacao dos modos escuros TO e ATO para IRREPs.

Tabela 2 — IRREPs do grupo Cy,, grupos magnéticos e ordem do modo.

Co

1

e Cy cy Oul Ou2 o4q1 042 Magnético Ordem do modo
(y=0) (z=0) grupo

Aq 1 1 1 1 1 1 1 1 Ci escuro TO
Ay 1 1 1 1 -1 -1 -1 -1

B 1 1 -1 -1 1 1 -1 -1

By 1 1 -1 -1 -1 -1 1 1 Cry(C2y) escuro ATO
5 (1 o) (—1 o> <0 —1> <0 1) (1 o) (—1 0> <o 1) (0 —1)

0 1 0 -1 1 0 -1 0 0 -1 0 1 1 0 -1 0




76

APENDICE C - Arvore de grupo do grupo

C4v

Na Fig. 25, a decomposi¢ao do grupo C4v é mostrado [80].

7\
/ g
N\,

Figura 25 — Decomposicao do grupo C4v.

2v

— 0

G,

a
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APENDICE D - Tabelas da teoria de grupos

Neste Apéndice, apresentamos algumas informagoes e questoes relacionadas com a

teoria de grupos, que sao mencionadas no texto principal.

D.1 Teoria de grupos

A Teoria de Grupos é uma area da algebra abstrata que estuda de estruturas
algébricas denominadas grupos [90] e [91]. Um grupo pode ser definido como um conjunto
nao vazio GG que realiza uma operagao binaria *x associando a cada par de elementos

(a,b) € G x G um elemento ¢ € G, satisfazendo as seguintes propriedades:

o Fechamento: para quaisquer a,b € GG, o resultado da operacao a * b pertence a G;
» Associatividade: para quaisquer a,b,c € G, tem-se (a * b) *x ¢ = a * (b * c);

« Elemento identidade: existe um elemento e € G tal que, para todo a € G,

exa=ax*e=aq;

« Elemento inverso: para todo a € G, existe um elemento a~! € G tal que a*xa™! =

alxa=e.
Essas propriedades garantem uma estrutura coerente, capaz de descrever simetrias
e transformagoes invariantes em diversos contextos matemaéticos e fisicos. Grupos podem
ser classificados de diversas formas, como finitos ou infinitos, abelianos (quando a operagao

é comutativa) nao abelianos, simples ou compostos.

Na fisica e na engenharia, a teoria de grupos ¢ amplamente utilizada para descrever
simetrias presentes em sistemas naturais e artificiais. Por meio da identificagdo das simetrias
de um sistema, é possivel determinar suas propriedades invariantes e, consequentemente,
simplificar a analise de fendmenos fisicos. Essa aplicacao é notavel na mecanica quantica,
na cristalografia, na eletrodindmica e no estudo de materiais com propriedades especificas,

como cristais fotonicos e metamateriais.

Além das simetrias espaciais, a teoria de grupos também é aplicada no tratamento
de simetrias internas, como aquelas relacionadas as propriedades de particulas elementares.
A classificacao dos grupos de simetria permite prever o comportamento de sistemas sob
transformacoes especificas, identificar modos normais de vibracao, calcular espectros de

energia e interpretar propriedades 6ticas e eletromagnéticas de estruturas.
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Nas representacoes de grupos, particularmente as representacoes matriciais, per-
mitem aplicar a teoria de forma algébrica e computacional. Essas representacoes sao
fundamentais para o estudo de sistemas que exibem simetrias complexas, como os modos
ressonantes em cavidades, as solugoes de equacgoes diferenciais parciais e os padroes de

radiacao em sistemas 6pticos e de micro-ondas.

Dessa forma, a teoria de grupos constitui uma ferramenta teérica e pratica indis-
pensavel para a modelagem, andlise e interpretacao de sistemas simétricos em engenharia,

fisica, matematica e ciéncia dos materiais.

D.2 O Subgrupo Cy,

O subgrupo Cy, é um exemplo classico de grupo de simetria pontual, frequentemente
associado a sistemas com geometria quadrada e simetria axial. Este grupo pertence a
classe dos grupos de simetria de ponto, que descrevem as simetrias de um objeto fisico em
torno de um ponto fixo. A notacdo C}, indica que o grupo possui um eixo principal de
rotagao de ordem 4 (ou seja, uma rotagao de 90°) acompanhado por simetrias de reflexao

em planos verticais e horizontais.

Formalmente, o grupo CYy, é formado por oito elementos de simetria, correspondentes
) Y
a operacoes de simetria que preservam a forma e as propriedades de sistemas quadrados.

As operagoes de simetria sao:

E: a operacao identidade;

o () rotacao de 90° no sentido anti-horario;
« (2: rotagao de 180°;

« (3: rotagao de 270°;

e 0, e 0,: reflexdes em dois planos verticais, normalmente alinhados com os eixos

cartesianos x e y;

e 04 e o) reflexdes em dois planos diagonais, formando angulos de 45° com os eixos

cartesianos.

A tabela de classes de conjugacgdo e a tabela de caracteres do grupo Cy, sdo
ferramentas fundamentais para o estudo de suas representacoes. Essas tabelas permitem
decompor fungoes e solucoes de sistemas fisicos de acordo com as simetrias que o grupo
apresenta, facilitando a andalise dos modos normais de vibragcao, padroes de campos

eletromagnéticos e solugoes de problemas com condig¢oes de contorno simétricas.
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Tabela 3 — IRREPs do grupo Cy,, grupos magnéticos e ordem do modo.

‘Ogv‘ e Cy o1 09 Grupo magnético Ordem do modo
A 11 1 1 Coy escuro TO
Ay 1 1-1-1 C(Cy) escuro ATO
B 1-1 1-1 Cay (C))

By, 1-1-1 1 Ca(Cs)

O subgrupo Cy, tem uma aplicacao significativa na fisica, especialmente na espec-
troscopia e no estudo das estruturas cristalinas tetragonais. Ele também ¢ fundamental na
analise de cavidades ressonantes e guias de onda com se¢oes transversais quadradas.Na
engenharia elétrica e optica, o grupo Cy, ¢é utilizado para classificar modos ressonantes e
modos propagantes em sistemas com simetria quadrada, como ressonadores dielétricos e

cavidades metélicas.

Além disso, a utilizacao de grupos como o Cy, possibilita a exploracao de proprie-
dades como degenerescéncia e selecao de modos, o que € essencial no desenvolvimento de
dispositivos fotonicos e antenas direcionais. Nestes dispositivos, a distribuicao espacial de
campos ou correntes deve respeitar simetrias especificas para garantir um funcionamento

eficiente e adequado.

D.3 Teoria de grupos magnéticos

Em nossa andlise, utilizamos o método baseado em teoria de grupos magnéticos [77].
Em particular, o campo magnético H pode ser descrito pelo simetria magnética 2D (no
plano xy), ou seja, pelo grupo Cs,(Cs) que contém os seguintes elementos e antielementos:
o elemento unitario e, o antieixo T'C ao longo do eixo z, o plano vertical o; perpendicular
ao vetor H (plano z = 0), o antiplano vertical T'o,, paralelo ao vetor H (plano y = 0). No
grupo Cs,(Cy), a reversao do tempo operador 7' é combinado com os elementos geométricos

de simetria Cy e 0.

Nas Tabelas ITI, IV e V, os IRREPs dos grupos Cy,, C¥! e C4% os grupos magnéticos

S

correspondentes e ordens de modo sdao dadas. Na Tabela VI a simetria tabela de degeneragao

do grupo Cjy, em seus subgrupos é presente.

Tabela 4 — IRREPs do grupo C*!, grupos magnéticos e ordem do modo.

s

e oy (x=0) Grupo magnético Ordem do modo

1 1 C, brilhante TO
1 -1 Cs(Ch) brilhante ATO

SESE
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Tabela 5 — IRREPs do grupo C%, grupos magnéticos e ordem do modo.

C’S‘f? e oz Grupo magnético Ordem do modo
A 1 1 C, brilhante TO, brilhante ATO
B 1 -1 Cs(CY)

Tabela 6 — Tabela de degeneragao de simetria do grupo Cy, [76].

Co C3, C3 Cv CF
Ay Ay Ay A A
Ay Ay Ay B B
Bl Al Ag A B
BQ AQ Al B A

E B, B B,B AB AB
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APENDICE E - Decomposicio Multipolar
do modo TO

A decomposicao multipolar é uma técnica fundamental na andlise da resposta
eletromagnética de estruturas, permitindo descrever a distribuicao espacial das correntes e
cargas em termos de momentos multipolares. No contexto da engenharia de materiais e
metamateriais, essa abordagem é crucial para interpretar modos de ressonancia, radiacao

e mecanismos de acoplamento [88, 89].

No COMSOL Multiphysics, é possivel calcular os momentos multipolares direta-
mente a partir das distribui¢des de densidade de corrente elétrica induzida J(r), obtidas

por simulagoes no dominio da frequéncia.

A fim de fornecer insights adicionais sobre a natureza dipolar toroidal das resso-
nancias investigadas, realizamos a decomposicao multipolar em coordenadas cartesianas

para o caso representativo da ressonancia TO, investigada na Figura 20(a).

Primeiramente, foi realizada uma simulacdo de elementos finitos para a onda
incidente em torno da ressonancia TO, que fornece os espectros de transmitancia de
poténcia (T = [t?]) e refletdncia (R = |r?|) apresentados na Figura 26(a), onde 7 é o
coeficiente de reflexao do campo complexo. Como nenhuma perda é considerada neste caso

e dado que a difracao diferente de zero é desprezivel, assume-se que R~ 1 —T.

J(r) = jw(erm — o) E(r) (E.1)
onde w é a frequéncia angular e ¢, = €,,,&0 s@0 as permissividades dos materiais
dielétricos, sendo m referente aos ressonadores cerdamicos ou ao substrato de espuma.

Assim, os momentos dipolares para os modos cartesianos elétrico, magnético e

toroidal sdo calculados como:

1
p:jw/vj(r)dr (E.2)
m:QiO/V[rxJ(r)] dr (E.3)



APENDICE E. Decomposicio Multipolar do modo TO 82
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Figura 26 — (a) Espectros de transmitancia e reflectancia na vizinhanga da ressonancia do
modo TO estudada na figura 20(a). (b) Decomposi¢do multipolar em coorde-
nadas cartesianas e poder de espalhamento relativo dos momentos dipolar e
quadripolar, mostrando a predominancia do momento dipolar toroidal.

onde ¢g é a velocidade da luz no vacuo e a integragao é realizada sobre o volume
da célula unitaria da metasuperficie. No calculo dos momentos multipolares, corregoes de
raios médios também foram aplicadas [87]. O poder de espalhamento correspondente a

cada momento é dado por:
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i = ol (E5)
O = Gt (E6)
= el — kot (.7
= (E5)

0

onde p, t, ed e md se referem aos dipolos cartesianos elétrico, toroidal, elétrico
total e magnético, respectivamente, e kg é o nimero de onda da onda plana incidente. As
defini¢oes para os quadrupolos Q). elétrico e ), magnético, bem como as corregoes de

raios médios, sao omitidas por brevidade. Todos os detalhes podem ser encontrados em
[85] e [86].

Os resultados sobre os poderes de espalhamento relativos dos varios momentos
multipolares sdo resumidos na figura 26(b). O espalhamento do momento dipolar toroidal
(t) domina claramente, e sua contribuigao leva a um alto espalhamento do momento dipolar
elétrico total (ed). O poder de espalhamento de todos os outros multipolos é mais de
uma ordem de magnitude menor em comparacao ao do dipolo toroidal. Foi confirmado
ainda que o poder de espalhamento do dipolo toroidal deriva quase exclusivamente de
seu componente z, o que estd em total acordo com a representacao idealista do modo TO
na 2(a). Portanto, a andlise de decomposi¢ao multipolar fornece mais evidéncias sobre a

natureza do dipolo toroidal das ressonancias quase escuras investigadas.

Para calcular esses momentos no COMSOL Multiphysics:

e Realize uma simula¢ao no dominio da frequéncia para extrair a densidade de corrente

complexa J(r).

» Use a funcionalidade Component Coupling Integration para definir integrais sobre

o volume da estrutura.

o Implemente as expressoes p a T como variaveis auxiliares ou integrais definidas pelo

usudrio.

o As integrais podem ser configuradas diretamente nas interfaces Definitions >

Component Couplings > Integration e Definitions > Variables.
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